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複数の種（taxon）の遺伝子の塩基列もしくはアミノ酸列をデータとして、そこから系統樹（phylogenetic  

tree）を構築するアルゴリズムは、距離行列法と、与えられたデータのもとでの各二分木のコストを定義して  

コスト最小の二分木を求める、という2つのタイプに大別できる。   

距離行列法（PairwiseDistanceMethod）としては、UPGMA／WPGMA法（実用にはあまり用いられ  

てない）、及び近隣結合法（NeighbourJoiningMethod，NJ法）などが知られている。   

解空間の中で局所探索を繰り返すタイプの組み合わせ最適化のアルゴリズムは、一般に次の要素からなる。  

A．解空間と各解に対するコスト関数が与えられているとする。  

B．解の近傍を定義する。  

C．初期値を定める。  

D．探索ルールと打ち切り条件を定める。  

生物学の文献を読むと、分子系統樹の構築アルゴリズムについて、上の局所探索アルゴリズムの各要素の  

取り方として、次のようなものが提案されている。   

A．コスト関数f（T）の定義（正しくはデータを霊としてJ（∬；r））：現在提案されている或いは利用され  

ているもの  

（i）最小二乗法（LeastSquaresMethod）一辺の長さも自動的に求まる   

（ii）最小進化法（MinimumEvolutionMethod）ME法∵木Tに対してその辺の長さの推定値biの  

総和J（r）＝∑忌み宜を最小にする木Tを求める。   

（iii）最大節約法（ParsilnOny）一辺の長さは別途求める  

（iv）最尤法（MaximumLikelihodMethod）一尤度は、木Tとその辺の長さrTの関数F（T，rT）で  

あり、その値の最小化から最適木と木の辺の長さが決まる。  

聖n（仰））＝や（m呵ダ（r，γr）‥γバ）  

実際の生物学の研究者は、最大節約法か最尤法を多く用いるようである。   

B．探索のための解の近傍の定め方としては  

（i）NearestNeighborInterchange（NII）一辺の数で距離が3の菓の対のラベルを交換する。  
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（ii）SubtreePruningandRegrafting（SPR）一任意の辺e＝Xyをとる。封が次数が3の点であると  

する。rから辺e＝∬yを削除し、点yを除いてその両端点をもとのように結ぶ辺を加える。そ  

して、yを含む成分のうちの任意の辺をとってその途中に新しい点zを加えて、辺∬Zを最後に  

加える。という一連の操作のこと。   

（iii）TreeBisectionandReconstruction（TBR）一任意にひとつの内辺をひとつ削除し、得られた2つ  

の連結成分でそれぞれで任意に選んだ辺に新しい点叫祝′を挿入して、最後に辺肌′を加える。  

などが提案されている。   

C．局所探索を利用するときの初期値の取り方：つまり初期解の二分木を与える方法として、NJ法の結果   

を初期値にとる、あるいはStepwiseAddition（SA）法（greedyalgorithm）で構成したものを初期値と  
する方法が取られている。   

D．探索ルールと停止条件については、既存の生物学の文献の中にはまったく記述が見あたらないように  
見える。実際に生物学者が利用しているソフトでは、データの数が小さければ全数数え上げによって解  

を求め、データ数が増えて解空間が非常に大きくなる場合は、初期解の近傍にあるものをなるべくた  

くさん数え上げて調べるという方法で解の探索が行われているようである。  

組み合わせ最適化の分野でメタヒューリスティックアルゴリズムの名の下に知られている  

（1）遺伝的アルゴリズム（GeneticAlgorithm）  

（2）タブー探索（TabuSearch）  

（3）進化的アルゴリズム（EvolutionaryAlgorithm）  

などの戦略を、系統樹アルゴリズムの樹形探索の部分に活用して実際に効果的であるかどうかを、これから  

の研究課題として考えてみたい。  
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