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幾何学的なサフィックス木による高速類似構造検索手法
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受付日 2013年6月21日,採録日 2013年10月3日

概要：本論文では，大規模の蛋白質立体構造データベースに対する高速な類似構造検索を実現するために，
従来の幾何学的サフィックス木の問題点を解決する方式を提案する．具体的には，提案手法は，大容量の
幾何学的サフィックス木のノードが格納されたデータページのやりとりをするバッファ管理法，類似構造
検索の高速化ための隠れ配列法より構成されている．データページのやりとりをするバッファ管理法につ
いては，木の上位レベルのノードがバッファ上に残るようにデータページの制御を行っている．隠れ配列
法については，解をサーチするためのディスク I/O 回数を低減させるために隠れ配列と呼ばれるデータ
構造を木の各ノードに追加している．提案方式の有効性を確認するために，提案方式を実装し，類似構造
検索の速度や精度を測定し，従来の幾何学的サフィックス木と比較している．その結果，提案方式ではス
ケーラビリティに優れ，大規模データに対して従来の幾何学的サフィックス木よりも高速な類似構造検索
を提供できることが分かった．
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Abstract: In this paper, in order to achieve a similar high-speed structure search for protein three-
dimensional structure databases on a large-scale, a method has been proposed to solve the existing geometric
suffix tree problems. Specifically, the proposed method is consisted of a buffer management method has been
proposed for the input and output of data pages containing the nodes of geometric suffix tree capacities, and
a hiding sequence method for high-speed similar substructure searches. The buffer management method for
the I/O data page controls the data page at a higher level node in order for the tree to be stored in the
buffer. The hidden sequence method was added to each of the tree data structure nodes which are called
hidden sequences for reduce the number of disk I/O operations for searching solutions. In order to verify the
effectiveness of the proposed method, compared with the existing geometric suffix trees, the proposed method
implements and measures the speed and accuracy of similar substructure searches. As a result, the proposed
method is highly scalable, and can perform similar substructure searches quickly in large-scale data.
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1. はじめに

蛋白質は生命活動の生体機能にかかわる重要な物質であ

り，生命科学の研究や創薬対象となっている．蛋白質は，

アミノ酸配列が異なっていても，立体構造と生体機能の

間には密接な関係があることが分かっている．しかしな
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がら，近年，蛋白質の立体構造データが急増してきている

ため，蛋白質立体構造の類似部分構造を高速に見つけ出

す方法の研究がさかんに行われている．その代表的な方

法として，サフィックス木を利用した類似構造検索の方

法 [1], [2], [3], [4], [5], [6]とフィルタリングなどに基づく

高速化法 [7], [8]が提案されている．しかし，フィルタリ

ングに基づく方法では，サフィックス木を用いた場合のよ

うに頻出な構造を見つけることができない．このため，サ

フィックス木による高速化，大規模化の研究が重要であ

る．サフィックス木を利用した方法では，蛋白質立体構造

データである座標配列を用いて幾何学的なサフィックス

木 [1], [2], [3], [4]を構築する方法と，座標配列を符号化し

てサフィックス木を構築する PSIST [5], [6]と呼ばれる方

法がある．前者の幾何学的なサフィックス木では，2つの

立体構造間の非類似度を求める RMSD（平均二乗偏差）を

用いている．RMSD [9], [10], [11], [12], [13], [14]とは 2つ

の立体構造に対して最適な重ね合わせを行うことで，2構

造間の非類似度を求める方法である．立体構造を利用する

ことで，そのすべての情報がサフィックス木に組み込まれ

ている．しかし，後者の PSISTは，座標配列を符号化して

いるため，立体構造の情報が一部失われた状態でサフィッ

クス木が構築されている．このため，本論文では，立体構

造のすべての情報が残されている幾何学的なサフィック

ス木に着目している．しかしながら，従来の幾何学的なサ

フィックス木には，大規模なデータに対しては，検索時間

がかかることなどといった問題がある．これらの問題を解

決するために，以下の 2つの仕組みを提案する．

( 1 ) 大容量の幾何学的サフィックス木のバッファ管理

大容量の幾何学的サフィックス木のノードが格納され

たバッファページのディスクとのやりとりをするバッ

ファ管理の仕組みを実現し，木の上位レベルのノード

がバッファ上に残るようにデータページの制御を行う．

( 2 ) 類似構造検索の高速化のための隠れ配列

問合せに合致した解の探索において，ディスク I/O回

数を低減させるために，隠れ配列と呼ばれるデータ構

造を木の各ノードに追加する．

本論文の構成は以下のとおりである．2章では関連研究

として，類似部分構造検索手法について述べる．3章では，

従来手法である幾何学的なサフィックス木について述べ

る．4章では，提案手法について述べる．5章では提案手

法の有効性を示すための実験による評価を行い，6章では

本論文のまとめを行う．

2. 関連研究

蛋白質の立体構造を表現する座標配列データベースに対

する類似構造検索法の研究では，2つの座標配列間の類似度

あるいは非類似度を計算するために，さまざまな尺度が利

用されている．2つの座標配列が類似しているとは，類似度

尺度が大きい値をとるか，あるいは，非類似度尺度が小さい

値をとることを意味する．類似構造検索に利用されている

尺度には，(1)座標配列間の RMSD [1], [2], [3], [4], [7], [8]，

(2)座標配列の符号化により得られる文字列間のハミング

距離 [5], [6]，(3)動的計画法を 2回適用して座標配列間の

局所的かつ大域的な対応づけ（DDP）により計算されるス

コア [15], [16], [17], [18], [19]，(4)座標配列を表現するグラ

フ間の対応づけ問題（CMO問題）を解くことにより得ら

れる辺の最大数 [20], [21], [22]などがある．上述の (1)に

関する研究では，高速な類似構造検索のために，フィルタ

リングまたは索引構造の研究が行われている．また，(2)

に関する研究では，(1)と同様の高速な類似構造検索のた

めに，索引構造の研究が行われている．それに対して，(3)

および (4)に関する研究では，尺度の計算精度を向上させ

る手法の研究が行われている．

上記の (1)および (2)の尺度を持つ類似構造検索では，

高速化のための索引構造として，いずれもサフィックス木

が利用されている．前者の尺度による類似構造検索では，

RMSDに基づいて計算されるMSSD（最小和二乗距離）[2]

も非類似度による尺度として定義する．MSSDとは，最適

な重ね合わせを行った 2 つの立体構造の距離の和を求め

る方法である．立体構造の長さが長くなるとき RMSDの

値は，単調増加とならず減少する場合もあるため，2つの

構造間の類似する最大の長さを求めるサフィックス木に

は適さない．しかし，MSSDでは単調増加となるため，サ

フィックス木に適している．この尺度を用いて構築された

サフィックス木は，幾何学的サフィックス木 [1], [2]と呼ば

れている．後者の尺度による類似構造検索は，文字列デー

タを対象にしたサフィックス木構築研究 [23], [24], [25], [26]

に帰着しようとする取り組みである．そこで使用される尺

度は，蛋白質のアミノ酸配列のバックボーンの構造を符号

化することで座標配列を文字列配列に変換し，文字列間の

ハミング距離を非類似度尺度として定義されている．この

尺度が利用されたサフィックス木は，PSIST [5], [6]と呼ば

れている．これらのサフィックス木が用いられている研究

は，いずれも蛋白質の立体構造検索の高速化をめざしてお

り，本論文では，幾何学的な情報をサフィックス木に直接

組み込んだ幾何学的サフィックス木に注目している．

従来の幾何学的なサフィックス木では，275件の小規模

な座標配列データセット（蛋白質の立体構造データ）に対

して検索時間の評価が行われているのみ [2]で，実用規模の

座標配列データに対する実験が報告されていない．また，

検索精度の評価は行われていない．PSISTでは，1810件

の座標配列データセット（蛋白質の立体構造データ）に対

して検索時間と検索精度の評価が行われている [6]が，実用

規模の座標配列データに対する実験が報告されていない．
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3. 幾何学的なサフィックス木

従来の幾何学的なサフィックス木 [1], [2]は，RMSDに

基づいて計算されたMSSDを非類似度の尺度として，文字

列データに対するサフィックス木を拡張し，座標配列を扱

えるようにしたサフィックス木である．以後，文字列デー

タに対するサフィックス木を文字列のサフィックス木と呼

び，幾何学的なサフィックス木と区別する．幾何学的なサ

フィックス木では，2つの座標配列の間のMSSDが閾値以

下となる構造は同じ構造と見なして 1本の枝で表されてい

る．本章では，最初にその基本となる文字列のサフィック

木の説明を行った後，RMSDについて触れ，従来の幾何学

的なサフィックス木の構築法について述べる．

3.1 サフィックス木

文字列のサフィックス木 [27], [28]とは与えられた文字列

S のサフィックスの集合をトライ構造で表現したデータ構

造である．文字列 S は，あるアルファベット Σ上で定義

された有限の文字の並びであり，S の終端記号を $とする

とき，Sのサフィックス木は，S$のサフィックスをもとに

構築されたトライ木である．ただし，$ /∈ Σを満たし，S$

は S の最右端に終端記号$を追加した文字列とする．この

木の各葉は文字列 Sのサフィックス T の 1つを表現し，根

から葉に至るパス上の各ノードは T の部分文字列を表す．

これ以降，文字列および座標配列を 〈〉で囲んで表記する．
たとえば，文字列 〈ababcab〉に対するサフィックス木に
ついて考えてみよう．終端記号として文字列の最右端に $

を追加する．文字 aで始まるものは 〈ababcab$〉，〈abcab$〉，
〈ab$〉の 3つあり，それらのどれも先頭 2文字が 〈ab〉であ
る．このように，〈ab〉 が 3 つの文字列の先頭 2 文字に共

通に存在する点を利用し，サフィックス木では，図 1 に

示すように，これらの 3つの文字列を辺 〈ab〉で表記する．
その下に接続される辺は，〈abcab$〉，〈cab$〉，〈$〉の 3つ存

在するが，これらのどの文字列も先頭から始まる共通部分

文字列は存在しない．文字 bで始まるものは，〈babcab$〉，
〈bcab$〉，〈b$〉の 3つあり，そのすべてが辺 〈b〉のみ共通で
ある．その下に接続される辺は，〈abcab$〉，〈cab$〉，〈$〉の
3つ存在しするがこれらの 3つの文字列の先頭に共通部分

はない．文字 cで始まるものは 1つのみなので，1本の枝

のみで表す．

3.2 RMSD

RMSD [14] とは 2 つの座標配列間の幾何学的な非類似

度を決定する手段の 1 つである．RMSD の閾値を ε と

し，この値以下であれば類似構造とする．3 次元空間に

おいて，2つの座標配列 P = 〈p1, p2, · · · , pn〉と Q = 〈q1,

q2, · · · , qn〉を比較してみよう．ただし，この比較では，座
標配列の同じ位置にある点座標 pi と qi を対応させる．

図 1 文字列 〈ababcab$〉 でのサフィックス木の例
Fig. 1 Example of the suffix tree of a string 〈ababcab$〉.

図 2 RMSD の計算例

Fig. 2 Calculation of RMSD.

E(P,Q, R, v) =

√∑n
i=1

∣∣∣pi − (R · qi + v)
∣∣∣2/nとおくと，P

とQの RMSD値である RMSD(P, Q)は，RMSD(P,Q) =

minR,v{E(P,Q, R, v)}であり，(R0, v0) = argminR,vE(P,

Q, R, v) を満たす．また，P と Q の MSSD 値であ

る MSSD(P,Q) は MSSD(P,Q) = n(RMSD(P,Q))2 (=

n(E(P,Q,R0, v0))2)を満たす．

図 2 に RMSD値の計算イメージを示す．RMSD値の計

算は，2つの座標配列の重心が同じ座標点になるように平

行移動し，Rを求めることで達成される．最初に P およ

び Qの重心MP，MQ を原点 O に位置するように座標配

列を平行移動させる．f(R) =
∑n

i=1

∣∣∣pi − (R · qi)
∣∣∣2/nを最

小化する Rを求め Qを回転させることで，距離を最小化

した P ′ と Q′ を求めることができる．この Rは，特異値

分解（SVD）を以下のように使用することによって線形の

時間でを見つけることができる．H =
∑n

i=1 pi
tqi とし，H

の SVDを行うと UΛtV となり，R = V tU を計算すること

で，f(R)を最小化する Rとなる．

幾何学的なサフィックス木の構築と検索のためにRMSD

を使おうとすると，RMSDは単調増加にならないため，構

築や検索の枝刈りの閾値とは使えないので，MSSDを使う．

3.3 幾何学的なサフィックス木

幾何学的なサフィックス木とは，座標配列に対するサ
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表 1 データセット DS

Table 1 Data set DS.

ID 座標配列

1 〈(3, 5, 2), (4, 6, 3), (4, 5, 3), (7, 7, 4), (4, 4, 2)〉
2 〈(2, 5, 1), (3, 5, 3), (2, 7, 4), (6, 7, 3), (3, 4, 2)〉

図 3 幾何学的なサフィックス木の構築例

Fig. 3 Example of construction of the geometrical suffix tree.

フィックス木を構築したものである．幾何学的なサフィッ

クス木で同じ枝とする条件は，2つの座標配列のサフィッ

クスの間のMSSDの値が分割パラメータ b以下となるこ

とである．分割パラメータは，MSSDの閾値である．たと

えば，表 1 の座標配列を用いて，MSSDの閾値を 20とす

るとき，図 3 に示されるような幾何学的サフィックス木

が得られる．この図 3 では，幾何学的なサフィックス木の

中間ノードをN，葉ノードを L，座標配列のサフィックス

を (ID, 参照開始位置) ∈ DSとして表現されている．また，

ノードや葉に付与されている (i, j)は，IDが iの座標配列

の先頭から j 番目の座標点から最右端までの部分座標配

列を意味する．たとえば，L6 に付与されている (2, 2)は，

〈(3, 5, 3), (2, 7, 4), (6, 7, 3), (3, 4, 2)〉であることを意味する．
検索キーとの RMSDの値を d，RMSDの閾値を εとした

ときの検索処理手順を以下に示す．この検索では ( 2 )で木

の探索を行い中間ノード Nl を見つけ，( 3 )で類似部分構

造を探している．

( 1 ) 分岐パラメータ bで幾何学的なサフィックス木を構築．

( 2 ) 根から木をたどり depth(Nk) < m，depth(Nl) ≥ mか

つ MSSD ≤ m · (d +
√

b/m)2 となる枝 e = (Nk, Nl)

を見つける．

( 3 ) 中間ノード Nl 以下の葉ノードをすべて調べ，RMSD

が ε以下の部分構造を見つける．

従来の幾何学的なサフィックス木には 2 つの問題点が

ある．1 つ目は実用規模のデータを扱うための方法が提

案されていないこと，2 つ目は類似構造検索を行ったと

き，検索結果を得るためには木の探索が必要となること

である．たとえば，図 3 の例に対して長さ 3の検索キー

Q = 〈(2, 4, 1), (5, 5, 3), (4, 7, 5)〉，RMSDの閾値 ε = 2.0で

検索を行ってみよう．このとき N2 まで探索を行うと，部

分構造の情報は，N2以下の葉ノード L5，L6，L7，L8に含

まれているが，L5，L6 を調べるために N5 の探索を行い，

L7，L8 を調べるために N4，N6，N7 の探索を行わなけれ

ばならない．次章では，これらの問題点を解決する方法を

提案する．

4. 提案手法

本章では，木を改良して高速な検索を行うために，従来

の幾何学的なサフィックス木の 2つの問題点を解決する方

法について提案する．

サフィックス木を構築すると木のデータが元データの長

さ nの 14倍で構築する方法 [29]が提案されている．また，

さらに，検索精度は低下するが，サフィックス木のサイズ

をさらに小さくした圧縮サフィックス木 [30]という実装方

法もある．しかし，幾何学的なサフィックス木については，

木のデータを小さくするための研究は行われておらず，今

後の課題として残されている．我々の幾何学的なサフィッ

クス木のデータの大きさを考えてみよう．元データの長さ

を nとすると，中間ノードの数は n+1から 2n−1，葉ノー

ドは n − 1となる．我々が作成した幾何学的なサフィック

ス木では，1座標が 24バイト，中間ノードが 128バイト，

葉ノードが 64バイトとしている．よって，中間ノードが 6

倍，葉ノードが 2.6倍で表すことができる．よって，木の

サイズは元データの 8.6倍から 15.6倍となる．

4.1 システム構成

大規模のデータを扱うためのシステムの構成の説明をす

る．大規模な文字列のサフィックス木を構築するために，

ディスク上に文字列のサフィックス木を構築したディス

クベースの文字列のサフィックス木の研究が行われてい

る．ディスクベースの文字列のサフィックス木は，ノード

がディスクのページに格納されていて，アクセスがあると

バッファを通して読み出される．このことは幾何学的なサ

フィックス木も同様で，wwPDBに登録されている蛋白質

データは指数関数的に増加しているため，ディスクベース

の幾何学的なサフィックス木を構築する必要がある．本研

究では，幾何学的なサフィックス木のデータをデータペー

ジ，データページを管理するためのページテーブルを格納

したページをカタログページと呼ぶ．ディスクベースの幾

何学的なサフィックス木のシステム構成図を図 4 で示す．

点線で囲まれた範囲がバッファ管理システムである．提案

するバッファ管理は，DPM（データページ管理モジュー

ル）と CPM（カタログページ管理モジュール）の 2つのモ

ジュールから構成される．DPMはメモリ上のデータペー

ジのアドレスの管理とディスクとの読み書き，CPMはメ

モリ上のカタログページのアドレスの管理とディスクとの

読み書きを行う．
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図 4 ディスクベースの幾何学的なサフィックス木のシステム構成

Fig. 4 System configuration of the disk-based geometrical suf-

fix tree.

4.2 隠れ配列法

幾何学的なサフィックス木の検索における処理を削減す

るために隠れ配列の提案を行う．前章で説明したように，

幾何学的なサフィックス木の検索では検索キーの長さに

対応する深さまで木の探索を行っても，さらに深い葉ノー

ドまで探索を行わなければならない．これを解決するため

に，ある中間ノード以下に存在するすべての葉ノードの情

報をその中間ノードに持たせた隠れ配列と呼ばれるデータ

構造を提案する．図 3 の N2 以下の葉ノードを調べると，

N2 には {(1, 1), (1, 2), (2, 1), (2, 2)}が含まれることが分か
るが，N2自体は (1, 1)しか存在しない．すべての部分構造

を調べるためには 4つの中間ノードと 4つの葉ノードの探

索が必要となり，子の探索には時間がかかる．これを解決

するために，{(1, 2), (2, 1), (2, 2)}を N2 の前面に出ない隠

れた部分構造として保持する．これを隠れ配列と呼んでい

る．隠れ配列は 3.3節で用いた座標配列のサフィックスを

表す (ID, 参照開始位置)をページ内に書き込む．書き込み

は構築時に中間ノードを通過するときに行われ，枝を分割

するときには子ノードの隠れ配列を新しいノードにコピー

する．ページサイズより大きくなる場合には，次ページと

最終ページのアドレスを各ページに持たせる．そのため，

ページ内にデータが数件しか入っていない場合がある．こ

のとき，隠れ配列ページのバッファ領域がいっぱいになっ

ていても，多くのページの中には空きが多くあるという状

態になる．すると，バッファ領域へのページの読み込み，

バッファ領域のページの削除が頻繁に起こることになる

という影響を及ぼす．これを用いた検索処理手順を以下に

示す．

( 1 ) 分岐パラメータ bで幾何学的なサフィックス木を構築．

( 2 ) 根から木をたどり depth(Nk) < m，depth(Nl) ≥ mか

つ MSSD ≤ m · (d +
√

b/m)2 となる枝 e = (Nk, Nl)

を見つける．

( 3 ) 中間ノード Nl の隠れ配列を調べ，RMSDが ε以下の

部分構造を見つける．

表 2 各ページのバッファ管理方式

Table 2 Buffer management scheme of each page.

ページ名 バッファ管理方式 構築 検索

中間ノードページ TOP-Q ◦ ◦
葉ノードページ LRU ◦ -

隠れ配列ページ LRU ◦ -

カタログページ LRU ◦ ◦

4.3 バッファ管理法

4.1節で提案したバッファ管理法について説明する．デー

タページとは中間ノード，葉ノード，隠れ配列を格納した

ページである．本研究では．幾何学的なサフィックス木の

データである中間ノード，葉ノード，隠れ配列のすべてを

ディスク上に格納しながら幾何学的なサフィックス木の構

築，検索を行う．ここで用いる各ページのバッファ管理方

式を表 2 に示す．LRUとは，バッファ領域のページの優

先度を参照された時間で管理する方法である．この方法は

バッファ領域に空きがないとき，バッファ領域のページの

中で参照された時間が最も古いページを削除する．TOP-Q

とは，バッファ領域のページの管理を二分ヒープで行う

TOPと，TOPから削除されたページを持つキューを組み

合わせた方法である．この方法は，幾何学的なサフィック

ス木の深さを優先度として持たせることで，幾何学的なサ

フィックス木の浅いデータをバッファ領域に優先的に確保

できる．

( 1 ) 葉ノードページ

構築では，書き込み途中のページを管理するために

LRUを使用する．検索では，提案手法では葉ノード

を用いない．

( 2 ) 隠れ配列ページ

構築では，隠れ配列は中間ノードごとに書き込み済み

のページと書き込み途中のページが存在するため，書

き込み途中のページを管理するために LRUを使用す

る．検索では，中間ノードごとにそれぞれの隠れ配列

を持つため，1度読み込んで検索に使用した隠れ配列

ページを再度検索に使用することはないので，使用後

は削除する．このため，バッファ管理は行わない．

( 3 ) カタログページ

カタログページは，1度使用したページをメモリ上に

残すために LRUを使用する．

( 4 ) 中間ノードページ

このバッファ管理方式は構築と検索で同じ方式を使用

している．中間ノードは幾何学的なサフィックス木の

構築と検索で，ルートノードに近いノードの参照が多

くなるので，幾何学的なサフィックス木のノードの深

さが浅いノードをバッファに残す必要がある．ここで

は，TOP-Q [31]と呼ばれるバッファリング戦略を使

用する．
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図 5 中間ノードページのバッファ管理例

Fig. 5 Examples of buffer management of an internal node

page.

図 6 mB > mU のときの新しいページの追加

Fig. 6 Adding a new page when mB > mU .

中間ノードで用いる TOP-Qについては，図 5 を用

いて説明する．TOP-Qは 2分木のデータ構造で，各

ノードには最大 2つの子ノードを持つ．また，各ノー

ドには中間ノードのページを持ち，各ページに含まれ

る中間ノードの経路の長さの平均値のスコアを持ち，

バッファの木は親ノードのスコアが子ノードより大

きくなる．さらに，2分木から除かれたページを一時

的にメモリ上に残すためのキュー構造も持つ．また，

ルートノードを持つページについてはスコアを 0に設

定する．

最大バッファサイズ mB = 7，使用バッファサイズ

mU = 6である図 5 に対して，スコアが 6の新しい

ページを追加すると，新しいバッファの木のノードB7

ができ，親ノードである B3 と比較して交換される．

この結果を図 6 で示す．

さらに，図 6 に対してスコアが 3の新しいページを

追加すると，バッファ領域に空きがないため，ルート

ノード B1 のページがキューに書き込まれる．新しい

ページはルートノード B1 に格納される．木を最適な

状態に保つために，子ノード B2 と比較され B1 より

大きい B2 と交換される．この結果を図 7 に示す．

図 7 mB = mU のときの新しいページの追加

Fig. 7 Adding a new page when mB = mU .

表 3 検索キー

Table 3 Query sequence.

アミノ酸モチーフ PDB ID

kringle 1A0H

homeobox 1AU7

leucine zipper 2ZTA

5. 評価実験

本章では新しく前章で提案した幾何学的なサフィックス

木について評価を行う．

5.1 実験方法

提案手法の評価を行うために，wwPDBに 2012年 1月

11日時点で登録されていた PDBML形式の座標配列デー

タファイルを，PDBの ID に含まれる鎖ごとにアミノ酸

配列の Cα原子の座標データを取り出し，評価実験データ

に使用した．PDBから取得した実験データは 366,146件，

データサイズは 1,400MBである．評価実験では，検索ス

ピードのスケーラビリィティを検証するために，オリジ

ナルの実験データを 6,400MBになるまで複製して利用し

た．検索キーに使用したデータは表 3 に示す．分岐パラ

メータは b = 400，検索パラメータは ε = 2.5，ページサ

イズは 8 KB，1,400 MBのデータで構築した幾何学的なサ

フィックス木の各データサイズとバッファサイズを表 4 に

示す．検索バッファサイズの ‘-’は，バッファを用いない

ことを示す．実験環境は CPU：3.06GHz × 12コア，メモ

リ：72 GB，ディスク容量：38 TBである．提案手法の優

位性を確認するために従来手法に対し比較を行う．

5.2 評価

ここでは，まず，評価のための実験環境が正しく構築さ

れていることを確認するために，我々が作成したシステム

の構築性能と検索精度を調べる．前者については，構築時

間を調べることで幾何学的なサフィックス木が O(n)で構

築できていることを確かめる．後者については，検索精度
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表 4 バッファサイズ

Table 4 Buffer size.

ページ名 データサイズ 構築バッファサイズ 検索バッファサイズ

中間ノードページ 78 GB 10 GB 10 GB

葉ノードページ 1.8 GB 1GB -

隠れ配列ページ 105 GB 10 GB -

カタログページ 185 MB 25 MB 10 MB

図 8 幾何学的なサフィックス木の構築の CPU 時間

Fig. 8 CPU time of construction of the geometrical suffix tree.

を調べることで実用的な検索ができていることを確かめ

る．以上を確認した後に，検索速度を調べることで，提案

手法が従来手法より高速であることを確かめる．

5.2.1 構築性能

ここでは幾何学的なサフィックス木を構築するための時

間を従来手法と提案手法それぞれで調べる．従来の幾何学

的なサフィックス木の構築と条件を合わせるために，提案

手法では隠れ配列を含まない構築時間の CPU時間の計測

を行った．その結果，図 8 のとおり構築時間が nに関し

て，ほぼ線形時間，すなわち，O(n)となった．このことか

ら，文献 [2]と同様に，データサイズと構築時間はデータ

サイズ nに関して線形オーダであることを確認した．

データサイズが 1,400MB以下と 1,400 MB以上でデー

タの傾きが異なる結果となっているが，これは実験データ

による結果である．1,400 MBのデータで構築した幾何学的

なサフィックス木と 1,400 MB以上のデータで構築した幾

何学的なサフィックス木では，新たに中間ノードを作成す

ることがなく葉ノードの件数の増加とそれぞれの中間ノー

ドでの隠れ配列のサイズの増加だけが起こる．よって，中

間ノードのデータの新規作成および更新にかかる処理の分

だけ構築時間が減少している．

5.2.2 検索精度

ここでは，5.2.1項で構築した幾何学的なサフィックス

木に対して検索を行った．検索結果の正解は構築に用いた

データすべてに対して RMSDを計算し，閾値 ε以下であ

るものとする．F値を用いて検索精度を調査した．その結

果，図 9 のとおり検索精度の確保ができた．

従来手法と同等かつ検索もれやノイズのない検索ができ

図 9 検索精度（F-値）

Fig. 9 Retrieval accuracy (F-measure).

図 10 検索時間

Fig. 10 Retrieval time.

図 11 評価実験にかかる時間

Fig. 11 Experiment time.

ていることから，実用に足る検索ができているといえる．

5.2.3 検索時間

検索時間の実験結果を図 10 に，構築時間と検索時間の

内訳を図 11 に示す．データサイズが大きくなるにつれて，

従来手法の検索時間が長くなっている．これは，表 4 で
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示されているとおり実験環境のメモリサイズを超え，デー

タの読み込みに時間がかかっているからだと考えられる．

データサイズを 6,400 MBまで大きくすると，各検索キーで

提案手法が従来手法に比べ 10倍以上の高速化を達成した．

検索では，検索キーの長さと等しい幾何学的なサフィッ

クス木の深さである中間ノードまで探索を行うが，従来手

法では検索結果の候補である部分構造を列挙するためにそ

の中間ノードからさらに葉ノードまでの探索を行わなけ

ればならない．しかし，提案手法では隠れ配列を用いるこ

とでその中間ノードにある隠れ配列を調べることで，検索

結果の候補である部分構造を列挙することができる．その

結果，従来手法に比べて高速な検索ができていると考えら

れる．

6. おわりに

本研究では，幾何学的なサフィックス木 2つの問題点を

解決する方法を提案した．提案手法は，大容量の幾何学的

サフィックス木のノードが格納されたデータページのやり

とりをするバッファ管理法，類似構造検索の高速化ための

隠れ配列法より構成されている．提案手法の評価を行うた

めに，wwPDBからアミノ酸で構成された蛋白質の全座標

配列を取得し，類似部分構造検索実験を行った．評価実験

の結果，高精度性を維持しつつ，大規模なデータに対して

高速な類似部分構造検索ができることを確認した．

今後の課題として，ページへのデータの格納法の改良に

よるさらなる高速な検索や幾何学的なサフィックス木のサ

イズを小さくする方法などがあげられる．
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