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1 はじめに
1.1 背景. 近年，タンパク質や高分子の三次元構造の
高速な検索は重要な問題になっている．例えば，ある

タンパク質の構造が与えられているが，その性質がわ

かっていないときに，既に構造と性質が知られている

タンパク質との構造的に類似しているかを調べること

により，性質を予想することが行われている [1]．
我々は，タンパク質の構造を三次元空間に分布する

点集合ととらえて，二つの点集合 S と T の間の三次元

点集合マッチング問題を考察し，高速なアルゴリズム

を提案した [5][7]．このアルゴリズムは，点集合の構造
の類似距離には平行移動と回転に関する最小二乗和閉

包距離（RMSD）を採用し，その下限推定を用いた枝
刈りにより，高速な照合を実現する．

1.2 本研究の目的. 本稿では，点の座標以外の情報を
利用して，RMSDの三次元点集合マッチングを高速化
することを考える．最近，分子生物学分野では，二つ

のタンパク質の間で，それらの RMSD値と DNA配列
の文字列距離に密接な関係があることが指摘されてい

る [6]．そこで，我々は，この RMSDと文字列距離の
関係を用いて，三次元点集合マッチングの高速化を考

える．初めに，実際のインフルエンザウイルスのタン

パク質データベースを用いて，上記の rと dの相関関

係を実験的に調べる．次に，観察した相関関係に基づ

いて経験的枝刈り関数 f を定める．最後に，我々の照

合アルゴリズムに枝刈り関数を組み込み，提案手法に

よる高速化の有用性を調べる．

1.3 関連研究. 本論文の関連研究として，Shibuya [2]
は，データベースとパターンを共に点列の入力とし，

RMSD指標によるマッチングを考察し，データベース
サイズに対して線形時間で実行するアルゴリズムを提

案している．その他に，Akutsu [3]らは，ハッシュを用
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いた手法を提案しており，O(N)期待計算時間を実現し
ている．また，Shibuya [1]は，幾何接尾辞木と呼ばれ
る，三次元構造に対する索引データ構造を示している．

これは，文字列に対する索引構造である接尾辞木 [4]を
基に，タンパク質のような複雑な三次元構造に対して

適応させたデータ構造である．

2 準備
整数 a ≤ bに対して，[a..b]で閉区間 {a, a + 1, . . . , b}

を表す．三次元空間 R3における要素数mの点集合 P =

P[1..m] = P[1] · · · P[m] を考える．ここに，各 P[i] =
(xi, yi, zi) ∈ R3 (i ∈ [1..m])は R3 の点であり，点の順序

は任意に決めておく．以下のように，点列間の RMSD
スコア [1]を，点集合間の RMSDに拡張する [5, 7]．
点列として表されたサイズ n の点集合 P = P[1..n]

と Q = Q[1..n]間の最小平方平均二乗和距離 (minimum
root mean square distance,最小 RMSD)を，すべての順
列 π : [1..n] → [1..n]と，回転行列 R ∈ R3×3，移動ベク

トル v ∈ R3 に関する最小の RMSD値 [1]

MinRMS D(P,Q) (1)

= min
π

min
R,v

RMSDR,v(π(P),Q) (2)

= min
π

min
R,v

 n∑
i=1

(R(P) + v − Q)2


1/2

(3)

と定義する．ここに，π による点列 P の並べ替えを

π(P[1..m]) := (P[π(1)], . . . , P[π(n)])とした．
本論文で考察する最小 RMSDスコアに関する三次元

点集合マッチング問題 [7, 5]を次のように定義する．

定義 2.1 最小 RMSDスコアに関する三次元点集合マッ

チング問題は，データ点集合 T = {t1, . . . , tn}と，パター
ン点集合 P ={p1, . . . , pk}，非負実数 r > 0を受け取り，
T 上の最小 RMSDスコア rでのパターン Pの出現位置

Q ⊆ T を全て見つける問題である．

3 提案手法
本節では，RMSDとNHDの間の関係 [6]を利用した

枝刈り手法を定式化し，これを用いて前節で説明した

点集合マッチング問題の高速化を考える．提案手法で

は，次の文字列距離を用いる．
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図 1: 実験：RMSDと NHDの散布図

定義 3.1 点集合 Pと Qの間の順列 πの下での正規化ハ

ミング距離 (NHD)を，対応する点のラベルの不一致数

を長さで正規化したもの

NHDπ(P,Q) = NHD(π(P),Q) (4)

=
1
n

n∑
i=1

1l [ π(P)[i] , Q[i] ] ∈ [0, 1] (5)

と定める．ここに，1l[·]は特性関数である．

RMSDによるNHDの上限関数（または上限関数）と

は，任意の実数関数 f : [0,∞)→ [0, 1]である．多くの
点集合の対 τ = (P,Q)に対して，関係

RMSD(π(P),Q) ≤ r ⇒ NHD(π(P),Q) ≤ d := f (r) (6)

が成立するならば，与えられたRMSD値の上限 rに対し

てNHD値の上限 d = f (r)を用いて，再帰的なマッチン
グアルゴリズムの繰り返しにおいて，第 i番目の点対に

対して，制約違反 NHD(P[π(1)] · · · P[π(i)]]),Q[1..i]) > d

が成立したとき，これ以上の探索を行わないという枝

刈りが行える．一般には，対上のある同時確率分布 D

に従う点集合の対 (P,Q) ∼ Dに対して高い確率で式 (6)
が成立するならば，一定の照合ミスを許した上で，照

合の高速化を期待できる．

4 実験
実験 1. 実験では，PDB database内にある 342種類

のインフルエンザウイルスのヘマグルチニンと呼ばれ

るタンパク質データに対して，それらの RMSDが 3.5
（Å）以下となる組み合わせに対して，RMSDと HND
の値を計測した．これより，rの上限と dの上限の間に
われわれが主張するような上記の関係があるかどうか

を調べた．

実験 2. 実験 1の結果のグラフから，経験的な枝刈
り関数 fを求めた (表 1)．また，この関数 fを用いて，

r (A) 0.0∼0.1 0.1∼0.3 0.3∼0.5 0.5∼2.0 2.0∼3.0 3.0∼
d 0.003 0.006 0.04 0.2 0.8 0.1

表 1: 今回用いた経験的な上限関数 d = f (r)

RMSD r 0.1 0.15 0.2 0.25

手法 照合 時間 照合 時間 照合 時間 照合 時間

提案手法 0 25 4 166 4 368 4 1532

全解出力 0 67 4 301 4 1463 4 9341

表 2: 実験 2．各 RMSD値毎に，見つけた照合数（照
合）と要した計算時間（時間，単位 sec)を示す．

PDB database∗ の一組のインフルエンザウイルスのヘ
マグルチニン (4bgw.pdb(点の数=486) VS 4bgx.pdb(点
の数=485))に対して，fによる枝刈りの正しさを確認
した．

5 結論
本稿では，３次元空間での点集合マッチングを考察

し，RMSDと文字列距離である NHDの関係から考え
た関数を用いて枝刈りによる高速化を行うアルゴリズ

ムについて議論した．実験結果からは，RMSDとNHD
に我々の指摘した関係があることを観察した．

今後の課題として，実験 2で与えた枝刈り関数の損
失率を定式化し，枝刈り関数のクラスを設計して，要

求する損失率に対して，適切な枝刈り関数を与える．
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