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概要: 本稿では，分岐数を限定しない根付き木の確率的
生成モデルを提案する．

1. はじめに
感染症研究において，あるウイルスの進化系統樹の形状

は，そのウイルスの伝播の様式と密接な関係があると考
えられている．そこで，与えられた木によく似た形状を
持つ木構造のランダム生成手法とパラメータ推定を行う．
本稿では，新たに養分分配法を用いた GenTreeDNと

中華食堂過程を用いた木生成法 GenTreeCRP の 2 つを
提案する．従来，定数分岐数の根付き木の生成が主であっ
たが，GenTreeCRPは分岐数を限定しない木の確率的生
成モデルである．目視によるパラメータ探索を用いた 3
つの確率的木生成法の比較実験では，GenTreeCRP が，
目標のインフルエンザウイルスの系統樹に最も似た木構
造を生成した．さらに，最尤法によるモデルパラメータ
推定の実験を行った．

2. 準備
2.1 根付き木

木とは，グラフで表現されるデータ構造の一種である．
有向グラフ G = (V ,E) は有限個のノードの集合 V と，
ノード同士を結ぶ有向枝の有限集合 E を持つ．ノード列
v1, v2, . . . , vk が (vi, vi+1) ∈ E, i = 1, 2, . . . , k − 1 を満たす
とき，v1 から vk への路という．根付き木とは閉路を持た
ない有向グラフ T = (V ,E)で，根という特別なノードか
ら，他の任意のノードへの路が存在するものをいう．木
が枝 (u, v) ∈ E を持つとき，ノード uはノード vの親で
あるといい，vは uの子であるという．ノード vの子の数
を c(v)とし，vの k番目の子を v[k]とする．ノード uか
らノード vヘの路が存在するとき，uを vの先祖といい，
v を u の子孫という．同じ親を持つノード集合を兄弟と
いう．子を持たないノードを葉という．木 T のノード x
を根とする部分木を T (x) とする．木 T に含まれるノー
ドの総数を木のサイズとし，|T |とする．根からノード u
への路の長さを深さといい，d(u)とする．以下，特に混乱
がない場合，木は根付き木を示すものとする．また，アル
ゴリズムで必要ならば，適宜，兄弟間に順序を仮定する．

3. バランスしない木の確率的生成アルゴリ
ズム

以下では木の確率的生成アルゴリズムを与える．必ず
しもバランスしない木を生成するために各アルゴリズム
は工夫している．全てのアルゴリズムは，正整数 N と適
当なモデルパラメータを受け取り，サイズ N の根付き木
を生成する．確率分布に従うサンプリングが定数時間と
仮定すると，どのアルゴリズムの総計算時間も，生成した
木のサイズ Nに対して O(N2)である．
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3.1 従来手法: 木DLA
拡散律速凝集 (Diffusion Limited Aggregation) は，

Wittenと Sander(1981)によって提案された凝集の物理
学モデルである．DLAでは，無限格子Zd 上に置かれた
結晶に対して，新しい粒子を無限遠点からランダムウォー
クさせ，それが付着することで結晶が成長する．Martin
他 [3]は，これを無限 d分木上に拡張した木DLAを提案
した．この手法は分岐数 dの木を生成する．彼らは，木
DLAが，パラメータ α > 0に対して，木の分岐数 d未
満のとき各ノード vに確率 p(v) = βα−depth(v) で新たな子
ノードを追加して，木を成長させるAlgorithm 1の生成
手法 (ここではGenTreeDLA)に等価なことを示した．た
だし， βは正規化定数である．

Algorithm 1木 DLAを用いた木生成法
1: procedure GenTreeDLA(N, α)
2: T← tree with the root node only;
3: for i← 1 . . . N − 1 do AddTreeDLA(T, α);
4: return T;
5: procedure AddTreeDLA(T, α)
6: select v ∈ T with probability p(v) = βα−depth(v);
7: add child to v;

3.2 提案手法 1: 養分分配法
次に，養分分配を用いた木生成法 GenTreeDNを (Al-

gorithm 2)を提案する．この手法は分岐数 dの木を生成
する．再帰手続き AddTreeDNは，d次元ディリクレ分
布の任意のパラメータα = (α1, . . . αd)に対して，各ノー
ド vとその部分木サイズを受け取り，その部分木サイズの
組 (N1, . . . ,Nd)を d次元ディリクレ分布Dir(α)に従って
生成する．これを再帰的に繰り返し，木を生成する．

Algorithm 2養分分配を用いた木生成法 GenTreeDN
1: procedure GenTreeDN(N, d,α)
2: T← tree with the root node only;
3: AddTreeDN(root(T), N, d α);
4: return T;
5: procedure AddTreeDN(v,n, d,α)
6: select a d-vector (N1, . . . ,Nd) such that

∑
i Ni =

n − 1 according to the distribution Dir(α);
7: for i← 1 . . . d do AddTreeDN(v[i], Ni, d, α);

3.3 提案手法 2: 中華食堂過程を用いた木生成法
中華食堂過程 (Chinese Restaurant Process, CRP)は，
個体のグループの族を生成する確率過程である [1]．最後
に提案する木生成法 GenTreeCRP(Algorithm 3)は，こ
の中華食堂過程を階層的に用いて，分岐数が限定されない
木をトップダウンに生成する．パラメータ γ > 0に対し
て，再帰手続きAddTreeCRPは，根からスタートし，木
を下降しながら，次のように新しいノードを追加する．各
頂点 vにおいて，AddTreeCRPは，確率 padd(v) = γ

γ+|v|−1

で vに新たな子ノードを追加し，確率 pvisit(v) = |v[i]|
γ+|v|−1 で

その子 v[i]を訪問し，再帰的に計算を行う．根ノードのみ
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Algorithm 3 CRPを用いた木生成法 GenTreeCRP
1: procedure GenTreeCRP(N, γ)
2: T← tree with the root node only;
3: for i← 1 . . . N−1 do AddTreeCRP(root(T ), γ);
4: return T;
5: procedure AddTreeCRP(v, γ)
6: k← c(v);
7: for j← 1 . . . k do N j ← |T(v[ j])|;
8: N← N1 + · · · +Nk

9: select 1 ≤ i ≤ k + 1 by


γ

N+γ , i = k + 1
Ni

N+γ , i = 1, 2, . . . , k
10: if i = k + 1 do add to v a new child v[k + 1] as

the youngest sibling ;
11: else do AddTreeCRP(v[i], γ);

の木に対して，この追加操作をN− 1回行うことでサイズ
Nの木を生成する．

4. 実験
4.1 データと方法
データは NCBI Influenza Virus Resourceから H1N1

型インフルエンザ 4240株を取得し近隣結合法で作成した
系統樹を入力とした．プログラムの実装には C++と数値
解析ソフト GNU Octaveを使用した．また，木構造の描
画には Dendroscope[4]を使用した．
4.2 実験 1: アルゴルズムの比較
目視によるパラメータ推定により，各アルゴリズムに

よってインフルエンザウイルス株の系統樹に似た木構造
を生成し，生成された木構造を比較した．なお，使用し
たパラメータの値は，予備実験で目視によるパラメータ
探索で求めた．図 2,3,4 に結果の木構造を示す．図から，
GenTreeCRP(γ = 0.1)が最もよく似た木構造を生成した
ことがわかる．

4.3 実験 2:GenTreeCRPのパラメータ推定
インフルエンザウイルス株の系統樹から最尤法によっ

て，パラメータ推定を行った．最尤パラメータは γ = 0.45
であった．図 5に結果の木構造を示す．

図 1 H1N1インフルエンザウイルス株の進化系統樹

5. まとめ
本稿では，木構造のランダム生成とパラメータ推定を

考察した．今後，このような手法は，様々なウイルス種の
系統樹の特徴を調べたり，相互比較するのに役立つと期
待される．
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