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代謝産物レベルネットワーク構造の算出 
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概要：代謝ネットワークにおける“経路”として，in silico atomic tracing により基質-生成物の二項関係を連ねたタイ
プの“経路”以外に，化学量論的に釣り合った個々の反応の集合としての“経路”を考えることができる．これまで，

反応の集合としての“経路”を elementary flux mode 型経路（EFM 型経路）と呼び，通常は原子レベルで考えること
のない EFM 型経路に原子レベルの情報を与える（原子レベルマッピングを行う）ためのアルゴリズムを報告してき
た．EFM 型経路の原子レベルマッピングでは，経路の化学量論的に釣り合った代謝産物レベルネットワーク構造も算
出される．本稿では，原子レベル情報を用いることなく EFM 型経路の化学量論的に釣り合った代謝産物レベルネッ
トワーク構造を算出するための基本アルゴリズムを述べる．基本アルゴリズムにおいて，ネットワーク構造が複数算
出されそれらの異同判定が必要な場合がある．本稿では，EFM 型経路の化学量論的に釣り合った代謝産物レベルネッ
トワーク構造の異同判定アルゴリズムについても述べる． 
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1. はじめに   

生理活性物質の生成は，代謝ネットワークの主要な機能

であり，生理活性物質の生成経路に関する知識・情報は，

医学・生物学的に重要である．これまで，代謝ネットワー

クにおける経路（代謝経路）として研究されてきたものに

は 2 種類の考え方の“経路”，原料代謝産物に含まれる原子

が基質‐生成物の二項関係の連なりにより目的代謝産物に

含まれる原子に移動する道筋としての“経路”［1-6］と化

学量論的に釣り合った個々の反応の集合としての“経路”

［7,8］が含まれる．前者の“経路”の算出を in silico atomic 

tracing と呼ぶことがある．また，後者の“経路”の代表例

は，elementary flux mode［7］と extreme pathway［8］であ

り，本稿ではこれらの例を含む後者の“経路”を elementary 

flux mode 型経路（EFM 型経路）と呼ぶ． 

特定の目的代謝産物Bの生成原料として代謝産物Aが適

しているか判断する際に，通常，in silico atomic tracing によ

りAの分子を構成する原子のうちのより多くをより少ない

数の反応で B までトレースできる linear な経路が代謝マッ

プ上で検討されるが，A から B に至る linear な経路の存在

は，A が B の原料であるための必要条件であって十分条件

ではない．一方，反応の集合である EFM 型経路において

は，反応の集合から求まる経路の収支式左辺に現れる原料

分子群のすべてが揃った場合に収支式右辺の目的分子群が

生成すると言えるが，反応の集合そのものは，原料分子群

から目的分子群に至る具体的な道筋（EFM 型経路に含まれ
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る反応がどのような順序で働くか）を明示しない． 

通常は原子レベルで考えることのない EFM 型経路につ

いて，私は，“EFM 型経路における原料分子群と目的分子

群は化学量論的に釣り合っており，基本的には 1 セットの

原料分子群の各原子が 1 セットの目的分子群の各原子に取

り込まれる原子レベルの道筋が存在する筈である”と考え，

EFM 型経路に原子レベルの情報を与える（原子レベルマッ

ピングを行う）ためのアルゴリズムを研究してきた

［9,10,11］．その過程で，EFM 型経路の原子レベルマッピ

ングの副産物として経路の代謝産物レベルの代謝ネットワ

ーク構造が求まることを経験した．一般的な代謝マップが，

化学量論を考慮していない（解糖系では化学量論的に 1 分

子の glucose から 2 分子の lactate が生成するが代謝マップ

上には glucose ノードと lactate ノードがそれぞれ 1 つしか

ない等）ことが多いのに対して，EFM 型経路の原子レベル

マッピングの副産物として求まる代謝産物レベルの代謝ネ

ットワーク構造は，経路の化学量論を正確に表現する，化

学量論的に釣り合った代謝ネットワーク構造であった．ま

た，1 つの EFM 型経路に対して可能な化学量論的に釣り合

った代謝産物レベルネットワーク構造は 1 種類とは限らな

かった．ペントースリン酸経路の反応により 2 分子の

fructose 6-phosphate と 1 分子の glyceraldehyde 3-phosphate

から 3 分子の ribose 5-phosphate が生成する EFM 型経路の

完全原子レベルマッピングにおいては，1 つの EFM 型経路

に対して 2 種類の化学量論的に釣り合った代謝産物レベル

ネットワーク構造（cycle を含まない経路と cycle を含む経

路）が算出された［9,10］， 
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EFM 型経路の化学量論的に釣り合った代謝産物レベル

ネットワーク構造は，原料分子群から目的分子群に至る具

体的な道筋（EFM 型経路に含まれる反応がどのような順序

で働くか）を示す，EFM 型経路の理解に不可欠なものであ

る．EFM 型経路の化学量論的に釣り合った代謝産物レベル

ネットワーク構造を EFM 型経路の原子レベルマッピング

の副産物として求めるには，EFM 型経路を構成する反応の

原子レベル情報が必要であるが，原理的に，代謝産物レベ

ルのネットワーク構造は原子レベル情報に依存しない．そ

こで，原子レベルの情報を用いることなく，EFM 型経路を

構成する反応の代謝産物レベルの化学量論情報のみから

EFM 型経路の化学量論的に釣り合った代謝産物レベルネ

ットワーク構造を算出する方法の研究を行った． 

これまでの代謝産物レベルの生合成代謝経路に関する

情報学的研究には，目的代謝産物の生成に必要な原料代謝

産物の集合を求める手法の研究［12］や与えられた代謝ネ

ットワークに存在する生合成経路の列挙を試みる研究［13］

などがある．前者の手法では生合成経路の算出はできない．

後者の手法では生合成経路が産出されるが，算出されるの

は，化学量論を考慮しない 1 代謝産物（種）1 ノードの代

謝産物レベルネットワーク構造である． 

本稿では，EFM 型経路の化学量論的に釣り合った代謝産

物レベルネットワーク構造を求めるための基本アルゴリズ

ム（基本アルゴリズム）と EFM 型経路の化学量論的に釣

り合った代謝産物レベルネットワーク構造の異同判定アル

ゴリズム（異同判定アルゴリズム）およびそれらを用いた

計算実験の結果を述べる．異同判定アルゴリズムは，基本

アルゴリズムによりネットワーク構造が複数算出された場

合に，それらの異同判定を行うためのものである． 

2. 方法 

基本アルゴリズムと異同判定アルゴリズムを述べる．基

本アルゴリズムで直接に算出される“化学量論的に釣り合

った代謝産物レベルネットワーク構造”は，2.1 に述べる

変換後の EFM 型経路の，代謝産物と反応をノードとする

ネットワーク構造であり，すべての代謝産物ノードが，そ

のノードが示す代謝産物分子を生成する反応の反応ノード

と利用する反応の反応ノードの計 2 ノードのみとつながり

を持つ．本稿では，代謝産物に対応するノードを“代謝産

物ノード”，反応に対応するノードを“反応ノード”と呼ぶ．

以下において“化学量論的な代謝ネットワーク構造”は“化

学量論的に釣り合った代謝産物レベルネットワーク構造”

と同義である． 

2.1 与えられた EFM型経路の，単一の仮想原料反応から

単一の仮想目的反応に至る EFM型経路への変換 

 構成反応の集合として与えられた EFM 型経路から，経

路の原料代謝産物 source(s)と目的代謝産物 target(s)の情報

を得る．原料代謝産物と目的代謝産物は何れも複数個の分

子である場合がある．この原料代謝産物と目的代謝産物に

対して，原料代謝産物を何もないところから生成する仮想

原料反応 source reaction と目的代謝産物を除去するが何も

生成しない仮想目的反応 target reaction を定義して反応の

集合に追加し，与えられた EFM 型経路を単一の仮想原料

反応 source reaction から単一の仮想目的反応 target reaction

への経路に変換する． 

source reaction: no metabolite(s)→ source(s) 

target reaction: target(s) → no metabolite(s) 

この変換により，原料代謝産物と目的代謝産物の代謝産物

ノードを含むすべての代謝産物ノードが例外なくそのノー

ドが示す分子を生成する反応の反応ノードと利用する反応

の反応ノードの計 2 ノードのみとつながりを持つ EFM 型

経路のネットワーク構造を考えられるようになる．2.2，2.3，

2.4における“EFM型経路”は変換後のEFM型経路を指す． 

2.2 EFM型経路の反応構成の反応番号による記述および

反応番号と代謝産物番号による反応の記述 

EFM 型経路に現れる反応，代謝産物に対して，反応番号，

代謝産物番号を付す．同じ反応・同じ代謝産物が経路に複

数現れる場合，同じコンパートメントにあるものであれば，

複数のそれらに同じ反応番号・代謝産物番号を付す． 

EFM 型経路の反応構成を反応番号の配列（反応番号配

列）として表現する．EFM 型経路に反応番号 r の反応が n

回現れる場合は，反応番号配列に r が n 回現れるようにす

る．各反応の反応番号を反応番号配列に格納する順序は任

意であるが，いったん格納したら番号の順序を変更しない． 

EFM 型経路に現れる反応はそれぞれ，反応番号，基質の

代謝産物番号の配列，生成物の代謝産物番号の配列の組み

合わせとして表現する．ある反応の反応式の基質側の辺に

代謝産物番号が m で係数が n の代謝産物分子があれば，そ

の反応の基質の代謝産物番号の配列に m が n 回現れる．生

成物についても同様である．仮想原料反応 source reaction

の基質の代謝産物番号の配列，仮想目的反応 target reaction

の生成物の代謝産物番号の配列は空配列である． 

2.3 EFM型経路の化学量論的な代謝ネットワーク構造算

出のための基本アルゴリズム 

EFM 型経路の化学量論的な代謝ネットワーク構造に存

在する反応ノードは，EFM 型経路の反応番号配列の要素と

1 対 1 に対応する．各反応ノードは，その反応の基質に相

当するすべての代謝産物ノードそれぞれからのエッジが入

る地点であるとともに，その反応の生成物に相当するすべ

ての代謝産物ノードそれぞれに向けてのエッジが出る地点

でもある．すなわち，各反応ノードには，代謝産物（基質）

が入るエッジと（エッジを介して入る）代謝産物（基質）

の組み合わせの集合と代謝産物（生成物）が出るエッジと

（エッジを介して出る）代謝産物（生成物）の組み合わせ

の集合が対応する．EFM 型経路の化学量論的なネットワー

ク構造に含まれるすべての代謝産物ノードはそれぞれが，1
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エッジを介して 1 反応ノードから出て，別の 1 エッジを介

して別の 1 反応ノードに入る．したがって，EFM 型経路の

化学量論的なネットワーク構造において，エッジを介して

反応ノードから出る代謝産物ノードの集合を P，エッジを

介して反応ノードに入る代謝産物ノードの集合を Sとする

と，集合 P と集合 S は代謝産物ノードの集合としては同一

の集合でなければならない．すなわち，集合 P の要素（ど

の反応ノードから出るかにより区別される代謝産物ノー

ド）は集合 S の要素（どの反応ノードに入るかにより区別

される代謝産物ノード）と同一ノードとして 1 対 1 に対応

付けられる．P の特定の要素と S の特定の要素は，両方が

同じ（種類の）代謝産物のノードである場合に限り対応付

けできる．基本アルゴリズムにおいては，ネットワークに

含まれる代謝産物（の種類）ごとに，その（種類の）代謝

産物の代謝産物ノードを要素とする P の部分集合と S の部

分集合を作成し，両部分集合の要素を任意の組み合わせで

対応付ける（同一とみなす）ことを行い，EFM 型経路の，

すべての可能な，化学量論的な代謝ネットワーク構造を算

出する．ネットワーク内に代謝産物が m1から mkの k 種類

あり，代謝産物番号が mj（j は k 以下の自然数）の代謝産

物ノードの個数が n(j)であるとすると，代謝産物番号が mj

の代謝産物ノードを要素とする P の部分集合と S の部分集

合の要素間の対応付けは n(j)!通りある．したがって，P と

Sの要素間の可能な対応付けは全部で n(1)!×n(2)!×n(3)!×

…×n(k)!通り存在する． 

基本アルゴリズムでは，EFM 型経路の反応番号配列 R，

EFM 型経路に含まれる各反応の情報（反応番号，基質の代

謝産物番号の配列，生成物の代謝産物番号の配列）から，

cCM_s（EFM 型経路の化学量論的な代謝ネットワーク構造

におけるノード間のつながりを示すエッジリスト CM_s を

要素とする配列）と node_list（各ノードの node number（ノ

ード番号），node content（代謝産物番号または反応番号），

node type（1: 代謝産物ノード，2: 反応ノード）を格納した

行列）を得る．cCM_s を空配列，nR，nM，snr，rpn を空行

列，i を 1 として計算を開始する．以下の記述では，配列 A

の j 番目の要素を“A[j]”，配列 A の要素数を“length(A)”

と表す記法を用いる． 

Step 1．node_number = i，反応 R[i]の基質の代謝産物番号の

配列を s，j を 1 とする．snr に[s[j], node_number]を新たな

行として追加して j を 1 増加させる操作を，操作前の j が

length(s)以下である間，繰り返す． 

Step 2．node_number = i，反応 R[i]の生成物の代謝産物番号

の配列を p，j を 1 とする．rpn に[node_number, p[j]]を新た

な行として追加して j を 1 増加させる操作を，操作前の j

が length(p)以下である間，繰り返す． 

Step 3．node_number = i，node_content = R[i]，node_type = 2

として nR に[node_number, node_content, node_type]を新た

な行として追加する． 

Step 4． 引き続き，Step 1，Step 2，Step 3 の操作を，2 か

ら length(R)まで 1 ずつ i を増加させながら繰り返す． 

Step 5．snr の行を，1 列目の代謝産物番号が小から大に並

ぶようにソートする．rpn の行を，2 列目の代謝産物番号が

小から大に並ぶようにソートする．ソート後の snr の 1 列

目とソート後の rpn の 2 列目が一致することを確認し，snr

をソート後の snr で，rpn をソート後の rpn で置き換える．

その後に M =（snr の 1 列目），i = 1 とする． 

Step 6．node_number = length(R) + i，node_content = M[i]，

node_type = 1 として nM に[node_number, node_content, 

node_type]を新たな行として追加する． 

Step 7．引き続き，Step 6 の操作を，2 から length(M)まで 1

ずつ i を増加させながら繰り返す．最終的に得られる nM

の上に nR を積み重ねて得られる行列（行数が

length(R)+length(M)，列数が 3）を node_list とする． 

Step 8．snr の 1 列目（代謝産物番号の列）を nM の 1 列目

（node number の列）で置き換えたものを sr とする．rpn の

2 列目（代謝産物番号の列）を nM の 1 列目（node number

の列）で置き換えたものを rp とする．Step 8 で用いる nM

は，Step 7 で最終的に得られる nM である． 

Step 9．M に格納されている代謝産物番号を unique 化した

配列を uM とする．cvni を配列とし，代謝産物番号 uM[k]

と等しい M の要素の要素番号すべてを cvni[k]に格納する．

cvni[k]に格納される M の要素番号は，uM[k]が snr の 1 列

目（= rpn の 2 列目）に現れる snr（rpn）の行の行番号，node 

content が uM[k]である代謝産物ノードが sr の 1 列目（= rp

の 2 列目）に現れる sr（rp）の行の行番号と一致する． 

Step 10．1 以上 length(cvni)以下のすべての整数 k に対して

sr の cvni[k]行 1 列の要素の置換（恒等置換を含む）を行い

sr から srw を生成し，srw を rp の上に積み重ねて得られる

行列 CM_s は，EFM 型経路の化学量論的な代謝ネットワー

ク構造におけるノード間のつながりを示すエッジリストと

なっている．逆に，EFM 型経路の化学量論的な代謝ネット

ワーク構造におけるノード間のつながりを示すエッジリス

トで上記の方法で作成できないものはない．このような置

換で作成できる CM_s をすべて作成し cCM_s に格納する． 

2.4 EFM型経路の化学量論的な代謝ネットワーク構造の

異同判定アルゴリズム 

2.3 の基本アルゴリズムでは，EFM 型経路に対して，複数

の化学量論的な代謝ネットワーク構造が算出される場合が

ある．この場合には，得られたネットワーク構造に同じも

のがないかネットワーク構造の異同判定を行うことが必要

である．一般に，ノード数とノード内容の構成が同じ 2 つ

のネットワーク構造 a，b は，a のノードをノード内容が同

じ b のノードと 1 対 1 に対応付け b のエッジリスト上の b

のノードのノード番号を対応付けられた a のノードのノー

ド番号で置き換えて得られるエッジリストが a のエッジリ

ストと同じになれば同じ構造であると判定される．異なる
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構造であると判定するために，a のノードと b のノードの

すべての対応付けに対する確認を行えば，計算量は膨大と

なる．しかし，変換後の EFM 型経路に対して得られる化

学量論的な代謝ネットワーク構造は，入るエッジ（“入り”）

のないノードが仮想原料反応 source reactionのノードのみ，

出るエッジ（“出”）のないノードが仮想目的反応 target 

reaction のノードのみの有向グラフであり，比較する 2 つの

ネットワーク構造における仮想原料反応 source reaction の

ノード間の対応付けと，仮想目的反応 target reaction のノー

ド間の対応付けが固定されているので，ネットワーク構造

の異同判定を以下のアルゴリズムにより比較的小さい計算

量で行うことができる．このアルゴリズムでは，EFM 型経

路に対して得られる化学量論的な代謝ネットワーク構造 a，

b の CM_s と node_list に含まれる情報から，ネットワーク

構造 a とネットワーク構造 b の異同を判定する． 

Step 1．ネットワーク構造 a において，“入り”がなく“出”

があるノードのリスト s，“入り”はあるが“出”がないノ

ードのリスト d を作成し，s に含まれるノードを始点，d

に含まれるノードを終点とする経路をすべて算出し，配列

xa に要素として格納する． 

Step 2．ネットワーク構造 a の部分ネットワーク構造であ

って，Step 1 の経路計算で使われていないエッジからなる

ネットワーク構造 ar を得る．ネットワーク構造 ar におい

て，“入り”がなく“出”があるノードのリスト s，“入り”

はあるが“出”がないノードのリスト d を新たに作成し，s

に含まれるノードを始点，d に含まれるノードを終点とす

る経路をすべて算出し，配列 xar に要素として格納する． 

Step 3．ネットワーク構造 b において，“入り”がなく“出”

があるノードのリスト s，“入り”はあるが“出”がないノ

ードのリスト d を新たに作成し，s に含まれるノードを始

点，d に含まれるノードを終点とする経路をすべて算出し，

配列 xb に要素として格納する． 

Step 4．ネットワーク構造 b の部分ネットワーク構造であ

って，Step 3 の経路計算で使われていないエッジからなる

ネットワーク構造 br を得る．ネットワーク構造 br におい

て，“入り”がなく“出”があるノードのリスト s，“入り”

はあるが“出”がないノードのリスト d を新たに作成し，s

に含まれるノードを始点，d に含まれるノードを終点とす

る経路をすべて算出し，配列 xbr に要素として格納する． 

Step 5．配列 xa の要素である経路を経路長ごとに分類し， 

S(xa, k) = {xa の要素（経路）で経路長が k に等しいもの} 

とする．配列 xar，xb，xbr についても同様に， 

S(xar, k) = {xar の要素（経路）で経路長が k に等しいもの} 

S(xb, k) = {xb の要素（経路）で経路長が k に等しいもの} 

S(xbr, k) = {xbr の要素（経路）で経路長が k に等しいもの} 

とする．集合 A の要素数を|A|と表すとき，すべての自然数

k に対して|S(xa, k)| = |S(xb, k)|かつ|S(xar, k)| = |S(xbr, k)|が成

り立つ場合に，次の Step に進む．成り立たない場合は，ネ

ットワーク構造 a とネットワーク構造 b が異なる構造であ

ると判定される． 

Step 6．|S(xa, k)| = |S(xb, k)|が 0でないような k すべて（kj = 

k1, k2, k3，・・・）に対して，次の条件を満たす S(xa, kj)の

要素（経路）と S(xb, kj)の要素（経路）の 1 対 1 の対応付

けをすべて含む集合 C(kj)を作る．S(xa, kj)の要素（経路）p

と S(xb, kj)の要素（経路）q が対応付けできるための条件は，

経路（代謝産物ノードと反応ノードの配列）上の代謝産物

と反応の配列が p と q で一致していることである．また，

|S(xar, k)| = |S(xbr, k)|が 0でないような kすべて（kri = kr1, kr2, 

kr3,・・・）に対して，次の条件を満たす S(xar, kri)の要素

（経路）と S(xbr, kri)の要素（経路）の 1 対 1 の対応付けを

すべて含む集合 Cr(kri)を作る．S(xar, kri)の要素（経路）p

と S(xbr, kri)の要素（経路）q が対応付けできるための条件

は，経路上の代謝産物と反応の配列が p と q で一致してい

ることである．得られた C(kj)と Cr(kri)に空集合が含まれな

い場合に，次の Step に進む．空集合が含まれる場合は，ネ

ットワーク構造 a とネットワーク構造 b が異なる構造であ

ると判定される． 

Step 7．ネットワーク構造 a とネットワーク構造 b が同じ

構造である場合には，ネットワーク構造 a のノードとネッ

トワーク構造 b のノードの間に，互いのノードの内容 node 

content と各所属ネットワーク内でのトポロジカルな位置

が一致するような 1 対 1 の対応付けが存在する．Step 6 で

得られるすべての C(kj)と Cr(kri)から 1つずつ経路の対応付

けを選び組み合わせたものの集合を Q とすると，Q の各要

素から，ネットワーク構造 a のノードとネットワーク構造

b のノードの間のノードの内容 node content が一致する対

応付けが生成する．Q の各要素から生成するノード間の対

応付けの集合を P とする．P に含まれる対応付けの中に，

対応付けられた 2 つのノードの間で各所属ネットワーク内

でのトポロジカルな位置が一致するような 1 対 1 対応が存

在する場合に限って，ネットワーク構造 a とネットワーク

構造 b が同じ構造であると言える．この Step では，このよ

うな対応付けの有無を確認する．ネットワーク構造 b の

CM_s のノード番号を，対応付けられたネットワーク構造 a

のノード番号で置き換えて得られる行列を行ソートしたも

のがネットワーク構造 a の CM_s を行ソートしたものと同

じになれば，その対応付けは，対応付けられた 2 つのノー

ドの間で各所属ネットワーク内でのトポロジカルな位置が

一致している a のノードと b のノードの間の 1 対 1 の対応

付けである． 

3. 計算実験の結果と考察 

糖質代謝モデルネットワーク［6］のペントースリン酸

経路に含まれる 2 種類の transketolase 反応・transaldolase 反

応・ribulose-5-phosphate 3-epimerase 反応の計 4 反応（文献

［ 6］のプロセス番号 26, 28, 29, 30）の逆反応と
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ribose-5-phosphate ketoisomerase 反応（文献［6］のプロセス

番号 27）の組み合わせ（計 5 反応，延べ 7 反応）により化

学量論的に 2 分子の fructose 6-phosphate と 1 分子の

glyceraldehyde 3-phosphate から 3 分子の ribose 5-phosphate

を生成する反応収支式ができる．これは 5 反応（延べ 7 反

応）からなる EFM 型経路である．1 で述べたように，この

EFM 型経路に炭素原子部分の完全原子レベルマッピング

を行うと，cycle を含まない経路と cycle 含む経路に対応す

る 2 種類のマッピングが得られたことを報告している

［9,10］．既報では原子レベルの情報を用いて，本稿の“化

学量論的に釣り合った代謝産物レベルネットワーク構造”

（“化学量論的な代謝ネットワーク構造”）である“cycle

を含まない経路”と“cycle 含む経路”を算出した．本項の

計算実験の結果としては，2.3 で述べた EFM 型経路の化学

量論的な代謝ネットワーク構造算出のための基本アルゴリ

ズム（基本アルゴリズム）を用いて，原子レベルの情報を

用いることなく，既報と全く同じ反応の集合である EMU

型経路の化学量論的に釣り合った代謝産物レベルネットワ

ーク構造（化学量論的な代謝ネットワーク構造）を算出し，

算出されたネットワーク構造に 2.4で述べた EFM型経路の

化学量論的な代謝ネットワーク構造算出のための異同判定

アルゴリズム（異同判定アルゴリズム）を適用した結果を

述べる．計算は Matlab と GNU Octave 上で行った． 

上述のEFM型経路を 2.1の方法で変換して基本アルゴリ

ズムを行うと Step 7 で下記の node_list が算出された． 

 

            1          -31            2 

            2          -32            2 

            3          -26            2 

            4          -26            2 

            5          -27            2 

            6          -27            2 

            7          -28            2 

            8          -29            2 

            9          -30            2 

           10          - 3            -1 

           11          - 3            -1 

           12          - 5            -1 

           13          - 5            -1 

           14          -28            1 

           15          -28            1 

           16          -29            1 

           17          -29            1 

           18          -29            1 

           19          -30            1 

           20          -31            1 

           21          -32            1 

           22          -32            1 

node_list の 1，2，3 列は，それぞれ，node number（ノード

番号），node content（代謝産物番号・反応番号），node type

（1: 代謝産物ノード，2: 反応ノード）である．node_list

を参照すると，ノード番号（node number）から，そのノー

ドが代謝産物ノードと反応ノードのどちらであるか（node 

type）を含む，そのノードの内容（node content）を知るこ

とができる．仮想原料反応 source reaction はノード番号

（node number）が 1，反応番号（node content）が 31，仮想

目的反応 target reaction はノード番号（node number）が 2，

反応番号（node content）が 32 である． 

基本アルゴリズム Step 8 では下記の rp（左）と sr（右）

が算出された． 

 

  1 10 10 8 

  1 11 11 9 

  1 12 12 7 

  8 13 13 9 

  3 14 14 5 

  4 15 15 6 

  5 16 16 2 

  6 17 17 2 

  7 18 18 2 

  8 19 19 7 

  9 20 20 8 

  7 21 21 3 

  9 22 22 4 

 

rp と sr の要素はノード番号である．rp と sr の各行は，rp

の場合は反応ノード（1 列目）から代謝産物ノード（2 列目）

に至る，sr の場合は代謝産物ノード（1 列目）から反応ノ

ード（2 列目）に至るつながりを示す．rp の 2 列目と sr の

1 列目は，どちらもノード番号 10 から 22 であり，内容と

順序が完全に一致している．ノード番号 10 から 22 は，

node_list に記されているように，ノード番号 10 と 11（2

ノード）が代謝産物番号 3（fructose 6-phosphate），ノード

番号 12 と 13（2 ノード）が代謝産物番号 5（glyceraldehyde 

3-phosphate），ノード番号 14 と 15（2 ノード）が代謝産物

番号 28（ribulose 5-phosphate），ノード番号 16, 17, 18（3 ノ

ード）が代謝産物番号 29（ribose 5-phosphate），ノード番号

19（1 ノード）が代謝産物番号 30（sedoheptulose 7-phosphate），

ノード番号 20（1 ノード）が代謝産物番号 31（erythrose 

4-phosphate），ノード番号 21 と 22（2 ノード）が代謝産物

番号 32（xylulose 5-phosphate）である．括弧内に記した各

代謝産物のノードの個数から，基本アルゴリズム Step 10

では 2!×2!×2!×3!×1!×1!×2!＝96 の構造が算出される

ことが予想されるが，実際に算出された構造も 96 であった．

基本アルゴリズムで 96 の構造を算出するのに要した時間

は Matlab で 0.02 秒以下，GNU Octave で 0.3 秒程度であっ
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た（Intel(R) Core(TM) i7-8565U CPU @ 1.80GHz 1.99GHz）． 

 基本アルゴリズムで算出された 96 の構造を異同判定ア

ルゴリズムで調べると，2 種類の構造がそれぞれ 48 ずつあ

ることがわかった．2種類の構造は cycleを含まない構造（経

路）と cycle 含む構造（経路）であり，既報［9,10］の結果

と一致した．異同判定アルゴリズムを行った回数は，96 構

造のうちの1構造からそれと同じ47構造を見つけるために

95 回，残りの 48 構造がすべて同じであることを確認する

ための 47 回，計 142 回であった．この 142 回の異同判定ア

ルゴリズムの実行に要した時間は，Matlab で 0.6 秒程度，

GNU Octave で 5 秒程度であった（ Intel(R) Core(TM) 

i7-8565U CPU @ 1.80GHz 1.99GHz）． 

 反応の集合としての経路（EFM 型経路）の例として挙げ

た elementary flux mode［7］と extreme pathway［8］は，数

学的には，出現回数付きの反応リストとして理解されるベ

クトルであり，通常，それが具体的にどのような経路を意

味するかを知るために既存の代謝マップを参照することが

必要であった．本稿のアプローチは，出現回数付きの反応

リストとして理解されるベクトルである elementary flux 

mode［7］と extreme pathway［8］から，それが意味する（本

来の意味での）経路・道筋・代謝マップを純粋に数学的に

生成しようとするものであり，一定の価値があると考えら

れる．本稿のアルゴリズムを，同じ代謝産物が多数回現れ

る，あるいは，複数回現れる代謝産物が多い EFM 型経路

に適用すると，算出される構造が多いため，基本アルゴリ

ズムの Step 10 と異同判定において計算時間の問題を生じ

る可能性がある．これを避けるための高速アルゴリズム（基

本アルゴリズムの Step 10 に異同判定を組み込んだもの）

の開発を進めており，別に報告する予定である． 
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