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1 分子の論理を利用した新しい
アルゴリズムの構築を目指して

1.1 構成論的アプローチ

我々の体を形作っている細胞は、数億個の分

子（水を除く）が精妙に相互作用しながら、遺

伝・代謝などの様々な生命活動を営んでいる巨

大機械である。この機械は人工の機械にはいま

だ持ち得ない高い自律性、適応性、頑強性、信

頼性、自己修復性を持っており、近年その設計

原理やメカニズムを探ろうと、生物学、化学、

物理学、情報科学を総動員した研究が様々な分

野で精力的に進められている。特に情報科学と

の接点で見ると、システムバイオロジーのよう

に生物細胞まるごと 1 個の詳細なモデルを構築

しそれを多大の計算リソースをかけてシミュ

レーションするような野心的な試みも行われる

ようになってきた。けれども仮に我々が無限の

計算機リソースを持ち、生物細胞内に起こって

いることすべてを計算機内に写し取り、シミュ
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要旨
ネットワーク人工化学の提案から現在に至るまでの研究成果をまとめる。まずノードの鎖の折りた

たみによって作られるクラスタを能動機械として動作させるモデルを紹介した後、ネットワークダイ

ナミックスの底辺をなす弱いエッジのつなぎ変え規則についての研究を総括する。ネットワークに定

義された‘エネルギー’の最小化基準で空間的な制約を表現する方法の成果とその限界について論じた

後、それを打開するものとしてノードにアクティブな機能（プログラム）を実装したモデル、さらにそ

のプログラムをエージェントに持たせてネットワーク内を移動できるようにしたモデルを紹介する。

この最後のモデルは「プログラム・フロー・コンピューティング」という新しい計算のモデルとして今

後研究の進展が見込まれる。

Recent studies on network artificial chemistry (NAC) is surveyed. First, a model of active
clusters created through the mathematical folding of node chains is presented, and next the
studies on the rewiring rule of weak edges which constructs the base of the NAC’s dynamics
are summarized. The rule is formulated with the criterion of the minimization of newly defined
network ‘energy’, and with experimental results, its effectiveness and limitation are discussed.
Then we turn to a new scheme of the NAC that underwent the following modifications to the
design. The former inactive solvent nodes are equipped with active (functional) programs, and
finally the programs are implemented in agents that move through edges of the network and
conduct the programs at nodes. This last model, “program-flow computing”, can be applied to
some computational problems.

［キーワード］
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レーションしたからといって、我々はそれで本

当に細胞の『設計原理』を理解したと言えるだろ

うか？特に冒頭に述べたような、細胞の持つ

様々な有用な性質の“わけ”を理解したことにな

るだろうか？

我々 KARC（神戸研究所　未来 ICT 研究セン

ター）生物アルゴリズムプロジェクトでは生物の

持つ有用な性質を持った計算・通信機械を作る

ために、上のような詳細なモデルから出発する

やり方とは異なる、言わばボトムアップ・アプ

ローチ（足し算アプローチ）（図 1 参照）のやり方

で研究を進めている。具体的には細胞内の分子

レベルの活動を詳細に検討し、それを基に情報

処理や学習のためのモデルを構築する。このモ

デルとしては分子の物理化学的特性すべてを記

述した計算的に大きなコストのかかるフルス

ペックのモデルよりは粗い、しかしながら分子

の論理がきちんと取り込まれて自己集合や自己

組織化といった生物分子の持つ望ましい性質を

示し得る程度に詳しいものを用意することを目

標にする。我々はこのようなモデルの構築とそ

の妥当性検証を通して、生物的特性の本質を分

子レベルで理解する手がかりを得ると同時に、

新しい（非ノイマン型の）情報処理・情報通信の

モデルを提案することを目標においている。

1.2 人工生命と人工化学

このように構成論的に生命の本質に迫ろうとこ

れまで行われてきた研究に「人工生命」という研

究アプローチがある［2］。人工生命とは大まかに

言って、生命進化のお膳立てを計算機その他の

人工的な媒質の中に用意してシミュレーション

し、そこに観察される生命ライクな振舞いを通

して生命を構成論的に理解したり、それを応用

することで工学的なシステムの設計を行おうと

いう学問である。また、さらにその一分野とし

て最近では、原始地球で起こった生化学反応／

化学進化のための条件を計算機の中に用意し、

細胞や遺伝情報の進化等の創発的な現象を起こ

させようとする「人工化学」の研究も進められて

いる［5］－［7］。要素プロセスのメカニズムが量子力

学にまで立ち戻って詳細に特定でき、しかも集合

的な動きとして自己組織化（self-organization）や

自己集合（self -assembly）を起こし複雑な構造や

機能を創出することが分かっている化学反応系

は、自己組織的な計算システムを設計しようとす

る際の理想的なお手本の一つであり、これにより

従来の人工生命 — そこでは人間が直観に頼って
モデルを考案しなければならない — より着実な
方法でモデルの設計や評価を行うことができる。

2003 年鈴木らはこの人工化学のために用意し

なければならない環境を検討し、それを次の五

つの構成要素にまとめた［16］：

図1 ボトムアップアプローチの概念図
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情報的空間

要素シンボル

シンボルの移動ルール

シンボル間の反応ルール

処理を上位から補正／指導するマネージャー

この中でも特に、空間とその中におけるシン

ボルの移動ルールは人工環境の底辺を成す最も

基本的な枠組みであり、これをいかにデザイン

するかでモデルの良否が大きく左右される。従

来人工生命／化学の研究ではこの枠組みとして

コアメモリ等の 1 次元アドレス空間［12］［14］［15］、

セルオートマタに代表される 2／3 次元ラティス

空間［10］［9］［13］、囲い込まれたシンボル間の順序を

全く考慮しないタンク構造［7］［28］、等を用いてき

たが、これらはいずれも長所短所の両方を持ち

合わせており、自己組織的な壁の形成やシンボ

ルの移動／結合を柔軟に表現する枠組みになっ

ていなかった［16］。

1.3 ネットワーク人工化学

この問題に対し鈴木らはシンボル間の空間的

な位置関係を純粋にトポロジカルなネットワー

クで表現するネットワーク人工化学（Network

Artificial Chemistry, NAC）を提案し、研究を進

めている［17］－［27］。

周知のように生化学反応で主役を務める溶質

分子たちは、溶媒（水）中を動きまわりながら互

●

●

●

●

● いに衝突を繰り返す。この動きは 3 次元溶液空

間の物理特性と各分子の大きさ、形に制約され

ているが、NAC ではこの制約をネットワークに

おけるエッジのつなぎ変え規則に焼き直す。図 2

に溶液系と NAC の比較の関係を示す。

NAC で用いるネットワークはノードとエッジ

から成るグラフであり、ノードは分子や原子ク

ラスタを、エッジはそれらの間の衝突／結合の

関係をそれぞれ抽象的に表現する。生物の分子

相互作用が主としてファン・デア・ワールス結

合、水素結合、イオン結合、共有結合の四つに

よって引き起こされる事実に習って、NAC の

エッジは wa、hy、io、cvの四つに種類分けされ、

それぞれ異なる結合の強さが定義される。弱い

エッジはあらかじめ用意された受動的ルールに

よって時々刻々つなぎ変えられ、その関係性の

中から、強いエッジがノードやクラスタの持つ

能動的働きにより形成される。

本章ではこの NACの初期の代表的な研究例［23］

として2に 1 次元的なノード鎖が‘折りたたみ’

により能動的なクラスタに変換されてあたかも

タンパク質のように、親疎水分離や分子鎖複製

といった処理をネットワークの中で行う様子を

紹介する。

また3においては NAC のダイナミックスの

底辺をなす、エッジの受動的なつなぎ変えルー

ルについての研究［24］を紹介する。NAC ノード

図2 （a）溶液内の溶質分子と（b）ネットワーク人工化学の対応図
（a）においては分子の動きは3次元溶液空間によって制約され、（b）においてはノードの動きはつなぎ変え則によって制約され
る。分子AとB、BとCが互いに衝突していると、次にAとCが衝突する確率が高い。
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に対応する生物分子は本来 3 次元溶液空間内を

ブラウン運動により動き、互いに接触したり衝

突したりしている。図 2（a）の⇔に示されるよう

に、これら溶質分子はおおざっぱに言って、‘空

間的に近い’分子、すなわち現在自分が衝突して

いる分子と接触もしくは衝突関係にある近傍分

子と次に衝突する確率が高く、また逆に遠く隔

たった分子同士がすぐに衝突することはない。

この空間的な制約がネットワークのつなぎ変え

規則にどのように反映されるかを調べるため、

まず D 次元剛体球のランダムウォークを数値シ

ミュレーションし、それから剛体球の‘接触グラ

フ’においてエッジが生成／消滅する確率を度数

や最短距離、あるいは第 2 最短パス長の関数と

してプロットする。一方 NAC グラフに対しては

グラフの‘エネルギー’を定義し、それを最小化

するように定めたエッジのつなぎ変え規則を用

いてシミュレーションを行い、つなぎ変えによ

るエッジの生成／消滅確率がランダムウォーク

の実験結果と定性的に一致すること、そしてそ

れがグラフ全体の接続性を保ったままクラスタ

係数（C）や平均経路長（L）の値を剛体球接触グラ

フと同様の値に近づけるものであることを示す。

1.4 改良ネットワーク人工化学

上述したように、NAC ダイナミックスの基本

を成し自己組織化能力を決定付ける主たる要素

は、弱いエッジ（waや hy）のつなぎ変え規則であ

る。3に述べるネットワークエネルギーによる

つなぎ変え規則はグラフの定性的性質を剛体球

の接触グラフと同じものにすることには成功し

たものの、これによってできるネットワークを

ユークリッド空間を完全に代替する仮想的空間

として見たとき、その成果はいまだ満足すべき

ものではない。一つの例が液体の結晶化である。

例えば物質としての水は、常温で水分子同士が

水素結合により緩く結合し合うネットワークを

形づくっているが、零度以下ではこのネット

ワークが規則的なものへと変化し結晶構造（氷）

を形成する。この結晶構造は極論すれば、水分

子の物理特性と 3 次元空間制約が原因となって

できるものであるが、このような規則的な構造

をエネルギーの最小化原理だけで空間情報（角度

や位置 etc.）をもたないグラフに創出させること

は難しい。3の数値シミュレーションによって

得られるグラフのクラスタ係数と平均パス長の

値もスモールワールド［30］、もしくはそれより少

しレギュラーに寄った値が限界であり、グラフ

全体のまとまりを保ったままより大きな L 値に

収束させることは達成され得なかった［21］［24］。

この困難の一つの原因として考えられるのが

これまでの NAC の溶媒ノードでは無視してきた

水分子の‘特殊性’である。水はベンゼン等の有

機溶剤と異なり、水素結合により全体で擬似的

な規則格子を形作るある種の異常な液体であり、

これが例えば疎水性相互作用や脂質二重膜の形

成の主要因にもなっている。（疎水性相互作用は

通常、非極性分子が水分子の規則ネットワーク

に参加できず、排斥されて集まる現象と説明さ

れる。）この親水性・疎水性に基づく分子間相互

作用は生命分子のダイナミックスの基本の一つ

であり、究極的には水分子がこのように静的・

受動的な分子ではないアクティブで働きを持っ

た分子だったからこそ生命は自己組織化／進化

したと言うこともできる。我々は今まで2にあ

るように NAC における能動的なマシンとしては

データフロークラスタ（⇔タンパク質）だけを考

え、溶媒ノード（⇔水）には特に能動的な働きは

仮定してこなかったが、グラフに規則性（結晶構

造）を自己組織化させ大きな L値を持つようなも

のへと変化させるにはどうしても、溶媒ノード

に能動的な働きを持たせ周辺エッジを制御する

必要が出てくる。

この考えに基づき試みられたのが4で紹介す

る NAC ノードに持たせたプログラム（能動的

な機能）の実行によるエッジつなぎ変えである。

プログラムは水分子が持つ複雑な働きを参考に

してデザインされ、その実行を通してネット

ワークに構造が形成する可能性について調べら

れる［25］［27］。ターゲット構造として 2 次元正方

格子を念頭におき、Java のメソッドとしてノー

ド・インスタンスに実装しされたノードプログ

ラムを全ノードが並列・独立に実行することに

より擬似レギュラー構造が創出される様子を調

べる。

5 では以上の研究の延長線上に考案された

ネットワーク人工化学の新しい枠組みに［26］つい

て紹介する。図 3 にこの『改良ネットワーク人工
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化学』におけるグラフと生化学反応系との新しい

対応関係を示す。ノードはこれまでのように分

子／原子クラスタを直接表わすのではなく数個

～数十個の分子を含むナノメートルスケールの

微小な空間領域を表わし、分子／原子クラスタ

はネットワーク中を動くエージェントで表現さ

れる。エッジはそれら空間領域に属する分子／

原子クラスタ間の接触や結合の関係を集合的に

表わす。機能的なプログラムは固定したノード

ではなくネットワークの中をエッジに沿って移

動するエージェントに実装され、それらがエー

ジェントのノード到着と同時に発火（反応）す

る／実行されることによりエッジのつなぎ変え

が引き起こされる。実験ではこの枠組みのもと 3

種類の分子のプログラムをデザインすることに

より、親水性のクラスタ構造が組織化され、そ

れが‘中心体’により分裂していく様子が示され

る。このモデルはまた、ノードを CPU、エッジ

を通信線、エージェントをプログラムとして見

ると通信路で結ばれた多数の CPU がそこを行き

来する多数種類のプログラムを並列実行する「プ

ログラム・フロー・コンピューティグ」と呼ぶべ

き計算のモデルになっている。

2 能動機械としてのコントロールフ
ロー・クラスタ

2.1 はじめに

本節ではネットワーク人工化学において 1 次

元的なノード鎖が‘折りたたみ’によりクラスタ

に変換され、能動的な機械として働くモデル［23］

について紹介する。作られたクラスタは強い結

合のエッジでまとまり、それらがエッジに沿っ

て互いにトークンを流しながら並列動作するこ

とでデータフローマシンとして動作する。ノー

ドの改変、強いエッジのつなぎ変えといった

NAC における能動的処理はこのデータフローマ

シンによって行うことができる。ここに提案す

る折りたたみは言わば、遺伝子型（ノード鎖）か

ら表現型（データフローマシン）へのある種の変

換処理であり、NAC の中に大きな機能機械を入

れ込もうとする時の一つの方法論を与える。

以下ではまず、2.2で NAC の基本デザイン

について簡単に述べた後、2.3でノード鎖の折

りたたみについてのアルゴリズムを、2.4 で

データフローマシンの動作を詳述する。2.5で

実験結果の幾つかを述べ、2.6で結論とモデル

の意義についてまとめる。

2.2 基本モデル

本節で用いる NAC のグラフは 2 種類のノー

ドと 3 種類のエッジを持つ。生物になぞらえて、

ノードは水特性として「親水性」と「疎水性」のも

のに分けられ、エッジは強い順に Covalent（cv，

有向、共有結合）、Hydrogen（hy，有向、水素結

合）、van del Waals（wa，無向、ファンデアワー

ルス結合）と分けられる。

NACの waエッジは次の（1）～（4）の処理を順

図3 改良ネットワーク人工化学と生化学反応系の対応図
分子エージェントはプログラムを持ち、それらがネットワーク中を移動しながら計算を行う。
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番に繰り返すことによりローカルにつなぎ変え

られる：

（1）基準ノード A をネットワークからランダ

ムに選ぶ。

（2）A から waによって隣接するノード中、最

大度数のノード Bを選ぶ。

（3）A から waによって距離 2 または 3 にある

ノード中、最小度数のノード Cを選ぶ。

（4）ノード A、C の水特性の別を調べ、結合の

ための特定の条件を満足していたならば、

エッジ AB を切断し、エッジ AC を新たに

生成する。

ここで、（4）における結合の条件としては親－

親、疎－疎、親－疎の順に結合が生じやすいよ

うに定める［11］。このつなぎ変え規則のもとでは

グラフは small -world 性［30］の強いものへ、また

度数分布が一様なものへと進化する。

2.3 ノード鎖の数理的折りたたみ

NAC 中で遺伝情報は図 4 に示されるような

ノード鎖によって表現される。各ノードは文字

または文字列を持っており、それらは機能文字

（a, b, …）とテンプレート文字（0, 1, …）から構成

される。機能文字はそれぞれあらかじめ定義さ

れた機能を持つが、それらはノード鎖のままで

は動作し得ない。

このようなノード鎖は図 5 に示されるような

処理を経て折りたたまれる。まず「凝集

（agglomeration）」により、隣接するノードの列は

機能文字の直前で区切られ、区切られた部分

ノード鎖は a1122、e0122といったまとまった文

字列を持つ 1 個のノードに変換される（図 5（b））。

その後、（b）のノード鎖のすべてのノードペアの

間に waエッジが張られノード鎖がまるめられる

（tangling；図 5（c））。また、各ノードの中のテン

プレート文字に注目し、そこに‘5’が含まれてい

たらその直後の cv エッジを切断する（cutting

cvs；図 5（d））。

このようにして folding のための準備が整う

と、「折りたたみ（folding）」では、テンプレート文

字列間の相補マッチングに基づき、cv エッジ、

hy エッジが生成される。ここでテンプレート文

字 0, 1, 2, 3 は 0 ⇔ 1、2 ⇔ 3 の関係で相補的に

マッチングするものとする。マッチングしたテ

ンプレートを持つノードの間には cvもしくは hy

エッジが新たに張られる。エッジの向きは 0で始

図4 NACノード鎖の例
鎖は方向を持ち、cvエッジによって順につながってい
る。各ノードは文字または文字列を持ち、鎖に沿って
の文字列の並びが遺伝情報となる。
図の例では a1122e0….

図5 ノード鎖の折りたたみ手順
（a）初期ノード鎖、（b）凝集（agglomeration）後の
ノード鎖、（c）まるめ込み（tangling）後のクラスタ、
（d）cv切断（cutting cvs）後のクラスタ、（e）折りた
たみ（folding）後のクラスタ。
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まるテンプレートから 1 で始まるテンプレート

へ、2で始まるテンプレートから 3で始まるテン

プレートへとし、各々その向きに cvもしくは hy

エッジが生成される。図 5 の例では、00から 11

へ cv が、01 から 10 へ cv が、22 から 33 へ hy

が新たに生成している。

2.4 データフロークラスタの動作

ノード鎖が折りたたまってノードクラスタと

なると、それは cvエッジに沿ってトークンを流

しながら並列動作するデータフローマシンとし

て動作する。たいていの場合、ノードはトーク

ンを受け取るとその値が「真」の場合に発火し、

機能文字（a, d, …）が持つルーチンを実行する。

結果に応じたトークン値がセットされ、それが

次のノードに受け渡される。

図 6 に前節の折りたたみによって生じたデー

タフローマシン‘splitase’（分裂酵素）の例を示す。

このマシンは 1 個の活性部位ノード（n33）と 3 個

のオペレーションノード（a1122，e0122，d00225，

f006105）から成る。オペレーションノードは hy

エッジを介して 1 個の活性部位を共有しており、

それを通して外部ノードに対して様々な処理を

施す。処理はまずノード a1122 が発火し、活性

部位が別のオペランドノードに hyを張り直す動

作から始まる。その後 e0122 が発火し、新しい

オペランドノードが cvに関して孤立しているか

否かがチェックされ、もし孤立している場合は

「真」のトークンが、孤立していない場合は「偽」

のトークンが e0122 から cv に沿って流される。

ノード d00225が真トークンを受け取ると、オペ

ランドノードに働きかけ、その水特性を疎水性

に変更し、その後 a1122 にトークンを戻す。一

方ノード f006105は偽トークンを受け取った時に

発火する機能を持ち、これが発火するとトーク

ン値は「真」に変換され a1122 に流される。この

データフロークラスタは活性部位 n33 に隣接す

るオペランドノードを次々に疎水性に変換して

いく能力をもち、これによって油性分子がどん

どん生産され、細胞分裂を引き起こす要因とな

る。

図 7 にはデータフロークラスタ‘replicase’（複

製酵素）の設計例を示した。クラスタは 3 ノード

の活性部位と 16 ノードのオペレーション部から

成る。ノード鎖の基本的な複製処理は Hutton［8］

が提案したものに基づく。このマシンでは右側半

分のノード番号 11～17 で構成される cv による

ループが中心的な役割を果たす。この部分がトー

クンを受け渡しながら順番に動作することによ

り、活性部位は近傍のランダムなノードへ hy

エッジを生成し、チェーンノードと文字列を比較

し、等しければ cvを新たに生成し、チェーンに

沿って一歩歩くという動作を行っていく。ノード

鎖の複製が完成すると活性部位はノード鎖から離

れ（hyを切り）、別のノード鎖を探し始める。

2.5 実験

2.5.1 ネットワークの分離

図 6 に示した splitaseを用いたネットワーク分

離の実験を行う。初期ランダムネットワーク中

に 26 個のノードから成るノード鎖を 1 本入れ、

凝集、まるめ込み、cv 切断の処理を行った後、

（1）受動的な wa エッジのつなぎ変え、（2）wa、

waエッジの接続による folding 及び（3）トークン

を流しながらの能動的処理を行う。これら三つ

の処理を繰り返し行うことでネットワークはト

ポロジーを変化させ、構造を自己組織化する。

図 8 にこの実験の典型的な結果を示した。

splitase により疎水性ノードが生産されるにつれ

てグラフは親水性、疎水性の領域に分離し、最

後に親水性のクラスタを疎水性ネットワークが

取り囲む構造が創出している。

2.5.2 ノード鎖の複製

初期ランダムネットワークに 191 個のノード

から成る replicaseノード鎖を 1 本、10 個のノー

図6 データフローマシン splitase
（分裂酵素）の例
26文字からなるノード鎖
‘a1122e0122d00225f006105n33’が折りたたまれて
作られたもの。
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図7 データフローマシン replicase（複製酵素）の設計例
191文字からなるノード鎖
‘a1101122311000k00011223f001005a11100611001232e01000232g22300101232f001106101115a11110222e00000222
g22201001223f111116000015h101102326222i232i1101022300001f00010j22262326223001115n3325n3235n333’が折
りたたまれて作られたもの。ノード中の3～4文字のニモニックは機能文字の働きをより解りやすく表現したもの。

図8 ネットワークが親水性、疎水性の領域に分離した例
上部の小さな塊が親水性クラスタ、それ以外が疎水性である。グラフはノード数
N =300、平均度数Wp=5のネットワークに1本の splitaseチェーンを入れて初期
処理を行い、繰り返し処理を t =260回行った後のもの。waエッジの生成確率は
親－親ノードペア間で Pww= 1.0、疎－疎ペア間で Pww= 0.3、親－疎ペア間で
Pww= 0.0にそれぞれ取った。現状のモデルでは splitaseを止める機構がないため、
この後さらに繰り返し処理を続けると、40タイムステップ後に親水性領域はクラス
タ自身を除いて消滅する。これ以降本章のすべての図において、ネットワーク可視
化には市販ソフトウェア aiSee［3］を用いた。
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ドから成る折りたたまれないオペランドノード

鎖を 1 本入れ、前節と同様の処理を行う。図 7

に典型的な結果を示した。この例では replicase

クラスタによってオペランドノード鎖と全く同

じ文字列シーケンスを持つコピーノード鎖が

ネットワーク中に作られている。

2.6 結論と考察

ネットワーク人工化学の上で動作する能動的マ

シンとしてのデータフロークラスタを提案し、そ

れを 1 次元的なノード鎖から数理的な折りたた

みによって構成するアルゴリズムを示した。提案

手法に基づいて splitase（分裂酵素）と replicase

（複製酵素）をデザインし、それらの動作を実験

的に検証した。

この数理的な折りたたみ処理は生物タンパク

質分子の折りたたみになぞらえて設計されたも

のであり、両者は次のような共通の特徴を有し

ている。

［表現の完全性］

1 次元的なシークエンスの違いに応じて様々な

形のクラスタが構成できる。生物タンパク質の

形が充分なバリエーションを持ちえることはタ

ンパク質の持つ機能、さらに、それによって構

成される生物種の多様性によって間接的に示さ

れているが、本節で示したアルゴリズムに基づ

いてクラスタを構成する場合も、適当なシーク

エンスさえ用意されれば原理的にいかなるトポ

ロジーのノードクラスタ（部分ネットワーク）で

も構成することができる。

［相補マッチングの利用］

形、もしくは文字の相補的なマッチングを基

準にしている。タンパク質の折りたたみは基本

的にそれを構成するアミノ酸残基の形や大きさ、

物理化学的特性により決まる。この時、一つの

基準となるのが残基列間のある種の相補的な

マッチングであり、それが良く照合するように

折りたたまれれば、出来上がるタンパク質はエ

ネルギー的に安定となる。図 5（b）から（c）への

折りたたみはこれを簡略化し数理的に実現した

ものであると言える。人工生命の研究ではこの

ような文字列間の相補マッチングで関係性を決

定する方法が幾つかのシステムで用いられてき

たが（例えば［12］）、本アルゴリズムもそれを採用

している。

3 エネルギー最小化に基づく
ネットワークのつなぎ変え規則

3.1 はじめに

本節においてはエッジの受動的なつなぎ変え

ルールについての一つの研究例として、ネット

図9 replicaseによるノード鎖複製の例
（a）繰り返し処理50回後のスナップショット、（b）繰り返し処理710回後のスナップショット。ノード数はN=300、平均
度数はWp=5、waエッジ生成確率はPww=1.0。
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ワークにエネルギーを定義し、それを最小化す

るという基準によりエッジのつなぎ変えを行っ

たモデルについての研究結果を紹介する［24］。

以下ではまず、3.2でユークリッド空間の中

を動く剛体球のランダムウォークをシミュレー

ションし、空間構造が球の接触関係をどのよう

に制約するかを調べた後、3.3でエネルギーに

基づく NAC エッジのつなぎ変え規則を定式化す

る。これを用いた NAC の実験結果を3.4で述

べた後、3.5に結言を与える。

3.2 剛体球のランダムウォークシミュレー

ション

3.2.1 実験方法

溶液中の分子の拡散（ブラウン運動）をユーク

リッド空間でのランダムウォークによりモデル

化するために、周期的境界条件を満たす D 次元

の連続空間を考え、その中に半径 R1の D次元剛

体球を N個入れると考える。毎タイムステップ、

各剛体球はランダムに選ばれた移動ベクトルだ

け中心座標を移動させる（ホップする）が、もし

その移動が近接の 2 剛体球の中心点間の距離を

2R1未満にする場合はその移動を取り消す。簡単

化と計算コスト削減のため、R1及び移動ベクト

ル長Δは全剛体球、全ホップについて一様とし、
また移動ベクトルの向きは任意の角度ではなく、

2D通り（各次元について正負 2 方向）の中からラ

ンダムに選ばれるとする。

剛体球間の衝突／接触の関係を接触半径 R2を

用いて定義する。剛体球ペアはその中心点間の

ユークリッド距離 dが 2R1≦d≦ 2R2を満たす場

合に接触していると見なす。特に 2 個の剛体球

の間に他の剛体球が入れない時に限りその 2 個

は接触していると見なし R2＝2R1ととる（［4］邦訳

p.890）。こうして作られる接触グラフがランダム

ウォークに応じて時々刻々変化していく中で、

グラフの幾つかの特性を計測する。

まず我々は接触グラフのクラスタ係数 C と平

均パス長 L を通常の定義に従って計測する［30］。

またエッジの結合と切断の確率 Pjoinと Pcutを次の

ようにして計算する。あるタイミングでノード

A が移動してノード C との間に新たにエッジを

生成したとする。この時、エッジ生成直前の AC

間の最短パス長 l と C の度数 k を計測し、頻度

行列 Njoin（l, k）に 1 加える。またこの時、Cだけ

でなくグラフ内の他のすべてのノードについて

も l、kも計測し N（l, k）に 1 加える。シミュレー

ションの最後に Pjoin（l, k）＝Njoin（l, k）/N（l, k）を計

算することによりエッジ生成確率 Pjoinの期待値を

求める。同様にして、あるタイミングでノード A

の移動によりエッジ ABが消滅した場合、エッジ

消滅直前の AB 間の第 2 最短パス長 l2と B の度

数 k を計測し、頻度行列 Ncut（l2, k）に 1 加える。

また A に隣接したすべてのノードの l2と k を調

べ、N2（l2, k）に 1 加える。最後に Pcut（l2, k）＝

Ncut（l2, k）/N2（l2, k）により Pcutを計算する。

3.2.2 パラメータ設定

実験のための重要なパラメータとして、まず

剛体球の半径と移動ベクトル長の比 R1/Δの典型
的な値を、脂質分子の親水性頭部（溶質）が水（溶

媒）に囲まれてブラウン運動する場合を想定して

計算する。毎秒溶質分子が溶媒分子を衝突する

回数を z、溶質分子の半径を r1、溶質分子の溶媒

分子に対する平均の相対速度を Vrとおく。z は

半径 R1＋ r1、高さ |Vr | の円筒の中にある溶媒分
子の平均個数に等しく、図 10（a）のように書け

る。ここにρは溶媒分子の単位体積当たりの個
数である。Vr は溶質分子の平均速度ベクトル V

と溶媒分子の平均速度ベクトル vの合成ベクトル

であるが、今の場合溶媒分子の動きの方向は完全

にランダムと仮定してよいので v と V は直交し

てると見なせ、従って図 10（b）となる。ここでエ

ネルギー等分配則（1/2）M | V |2＝（1/2）m | v |2を用
い速度比を図 10（c）のように見積った。M＝255

と m＝18 はそれぞれ脂質頭部（C8O6PNH18）と水

（H2O）の分子量である。図 10（a）式と図 10（b）式

を用いると R1/Δ比は図 10（d）のように求められ
る。この値を参考にして、本実験では剛体球半径、

接触半径、移動ベクトル長をそれぞれ R1＝4.0、

R2＝8.0、Δ＝0.1 に選ぶ。
また剛体球が空間内にランダムに配置してい

る場合の接触グラフの平均度数 k－は次のように

評価できる。VD（r）＝πD/2r D/（D/2）! を半径 rの

D 次元球の体積とする。一辺 X の立方体に体積

VD（R1）の剛体球が N個入っている状態は個数密

度という意味では XD－N・VD（R1）の体積中にサ

イズゼロの点が N 個入っている状態に近似でき

る。この時、個数密度は図 10（e）であり、k－はこ
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の密度に半径 2R1以上、半径 2R2以下の D次元球

殻の体積を掛けたものに等しく図 10（f）のように

求められる。この式から例えば D＝3、X＝93.0、

N＝200、R1＝4.0、R2＝8.0 の条件下では平均度

数は k－＝4.0 と見積もられる。

3.2.3 シミュレーション結果

実験は D＝2 と D＝3 の双方で行った。どち

らの場合も C、Lの値は次のような特性を持つこ

とが確認された：C 値はランダムグラフのもの

より 10～20 倍大きくなり、L値はランダムグラ

フのものより約 2 倍大きい値で推移する。これ

は剛体球接触グラフがスモールワールドネット

ワーク［30］（C≫Crand，L≒ Lrand）とレギュラー

ネットワーク（C≫Crand，L≫Lrand）の中間に位置

することを示している。

図 11 に D＝3 の実験によるエッジの結合／切

断確率についての結果を示す（D＝2 次元の結果

もほぼ同様であることが確認されている）。これ

によると、Pjoin（l, k）が lの小さい領域では lの増

加とともに指数関数的に減少し、kの増加ととも

に 1 次関数的に減少することが分かる。これは

分子の衝突を考えると自然な結果で、lの増加に

よる分子間距離の増加及び k の増加による接触

のための有効衝突断面積の減少により衝突確率

が減少すると考えられる。なお図 11（a）によると

l＝2、k～大の領域では Pjoinの多少の増加が観察

されるがこれはこの条件でしかで見られず、ノ

イズの影響によるものと思われる。また lが大き

い領域では Pjoinが再び増加するが、これは空間

の有限性による効果である。もし空間サイズ、

そしてグラフのノード数が無限であれば、分母

の N（l, k）は lの増加とともに無限に増大するが、

有限グラフでは l～大の領域で N（l, k）が減少に

転じるため、少数の例外ノードの作用により Pjoin

が増大すると考えられる。

一方図 11（b）によると、Pcut（l2, k）は l2～小の

領域では小さい値に保たれるが、ある値を境に

急激に増大することが分かる。増加の境目とな

る l2の閾値は k の増加とともに減少し、例えば

k＝8 の時は、たとえ l2＝3 でも Pcut（l2, k）は非

図10 剛体球ランダムウォークシミュレーションのパラメータ設定
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常に大きくなる。これは空間的制約を鑑みたグ

ラフトポロジーの‘不自然さ’により理解できる。

前述の C 値、L 値に示されるように、剛体球接

触グラフは空間的制約に起因するある種の規則

性（regularity）を持ったグラフである。D次元レ

ギュラーグラフの著しい特徴の一つに、ノード

が D 次元空間にほぼ均等に分布しているため、

あるノードペア間の最短パスにそれと長さがさ

ほど異ならない多数の別のパスが存在するとい

う性質がある（言い替えると、あるノードペア間

のパス長ヒストグラムにおいて最短パス付近で

の頻度はかなり大きくなる。）。回りにノードが

多数あるのに（k～大）第 2 最短パス長が大きい

（l2～大）エッジはこの特徴に違反しており、この

ようなエッジを高い確率で切断することにより、

剛体球接触グラフはレギュラーグラフに近づく

と考えられる。

3.3 エッジのつなぎ変え規則

3.3.1 ノードの平均自由行路

統計物理の世界で知られている平均自由行路

とは一つの分子が他の分子と衝突せずに進む平

均距離として定義される量で、分子の大きさや

密度だけで決まり、温度には依存しないパラ

メータである。NAC のグラフは 3 次元空間内の

分子／原子クラスタの接触グラフのモデルであ

り、NAC において分子や原子同志の衝突はエッ

ジの発生として表現される。ここで我々は分

子／原子ペア間の空間的距離が NAC では擬似的

にノードペア間の最短パス長 lで表わされると仮

定し、新たなエッジ発生が試みられるノードペ

アは‘自由行路関数（free path function）’

Pfp（ l）＝exp（－l/λ）に比例して選ばれるものと
する。ここにλは NAC の平均自由行路である。

さらにこれだけだと、ごく稀に非常に大きなパ

ス長 lだけ隔たったノードペアをグラフ上でサー

チしなければならなくなるため、l≦Lmaxと制限

して計算コストを削減する。

3.3.2 ネットワークのエネルギー

NAC グラフのエネルギーはトポロジーに関す

る空間制約エネルギー Esとエッジの結合エネル

ギー Ebの和として図 12（a）のように定義される。

Es は各ノードの度数のばらつきを抑える項

（μ項）とレギュラー性を与える項（ν項）の和で
図 12（b）のように表わされる。ここにΣnはすべ

てのノード nについての和を、knはノード nの実

度数を、k－nはノード nの度数の期待値（ノードに

よって異なりうる）を、Σ〈mn〉はすべての隣接ノー
ドペア mnについての和を、k－は全ノードについ

ての度数の平均値を、（l2）mnはノードペア mn 間

の第 2 最短パス長をそれぞれ表わす。定数αを
正に取ることによりμ項はノードの度数を目標
値 k－nに近づける働きを持ち（空間中に分布する一

様な大きさを持った剛体球では一つの剛体球が

無闇に多くの剛体球と接することはできない）、

またν項は両端ノードの度数が大きく、第 2 最
短パス長が長いエッジを高い確率で切断する働

きを持つ。

一方エッジの結合エネルギー Ebは図 12（c）と

書かれる。ここに emnはエッジ mnの結合エネル

ギー（エッジを切断するために必要なエネルギー）

で、エッジの種類に応じて図 12（d）により定義

図11 剛体球ランダムウォークシミュレーショ
ンの結果

（a）ノードペア間のエッジの結合確率Pjoin（ここに lは
ペア間の最短パス長、kは一方の端点の度数）。（b）エ
ッジの切断確率 Pcut（ここに l 2はエッジの端点間の第
2最短パス長、kは一方の端点の度数）。一辺の長さ
X = 93.0 の D = 3 次元ユークリッド空間の中に
N=200個の剛体球を入れた。剛体球半径、接触半径、
移動ベクトル長は各々R1=4.0、R2=8.0、Δ=0.1
で、この条件下で剛体球の容積密度は0.067、接触
グラフの度数の実測値は k－= 3.8となった。デスク
トップPCによる約4日のシミュレーションにより
100,000タイムステップ実行した平均値である。
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される（0≦ε（wa）≦ε（io）≦ε（cv））。
E は次節でエッジの結合／切断に伴う変化分

ΔE を計算するために用いられるが、特に cv

エッジの結合／切断に当たっては活性化エネル

ギーε（cv-act）を追加し、ΔEb全体では図 12（e）の

ように評価される。

3.3.3 変形メトロポリスアルゴリズム

前小節で定式化されたネットワークのエネル

ギーを確率的に最小化するために、ここでは通常

よく用いられるメトロポリス法を変形したものを

用いる。これはエッジの結合や切断を化学反応と

見なし、化学反応速度論［4］［29］の結果を用いて定

式化される規則に類似したものになっている。

エッジのつなぎ変えは次の二つのステップを毎

タイムステップ実行することにより行われる：

（1）［エッジの結合］グラフ内のノードをラン

ダムに選び、それから Pfp（l）に比例する確

率で選ばれたパス長 lだけ離れたノードを

ランダムに選ぶ。二つのノードの間にエッ

ジを生成した場合のネットワークエネル

ギーの変化分ΔE から採択確率 P（ΔE）を

計算し、その確率でエッジを結合する。

（2）［エッジの切断］グラフ内のエッジをラン

ダムに選び、それが切断された場合の

ネットワークエネルギーの変化分ΔEを計

算する。それにより採択確率 P（ΔE）を計

算し、その確率でエッジを切断する。

ここに P（ΔE）にはメトロポリス法の採択確率

を多少修正した図 12（f）を用いる。ΔE≧－dEth

の時にΔE＜－dEthの時とは異なる確率（κ＜1）
を設定することにより、図 11（b）に見られるよ

うな確率の急峻な立上りが近似的に表現される。

エッジの結合／切断に伴うエネルギー変化ΔE

は図 12（a）～（e）式から計算されるが、このうち

図 12（b）式中のν項の変化は、正確にはグラフ
の全エッジについての評価が必要になる非局所

的な量であり、これをまともに計算すると計算

コスト的に大きな負荷を伴う。そのために本節

では図 13 に示される部分グラフを考え、エッジ

AB を結合／切断する際のΣ〈mn〉の評価にはこの
部分グラフに現れるエッジについてのみ足し合

わせを行うものとする。予備的な NAC つなぎ変

図12 （a）～（e）ネットワークエネルギーの式及び（f）変形メトロポリス法の採択確率
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え実験の結果、こうして計算されるΔÉ が本来

のΔEの充分に良い近似になっていることが確認

されている。また計算コスト削減のため、l2にも

l2≦Lmaxの制限を設ける。

3.4 NAC シミュレーション

前小節に示したエネルギー最小化の基準に基づ

き NAC のつなぎ変えシミュレーションを行う。

実験で用いられるパラメータ値は予備的実験の結

果をもとにして以下のように定める：λ＝2、
Lmax＝15、μ＝0.01、σ＝4、ν＝0.02、k－＝4、

γ＝0 .1、α＝2、κ＝0 . 2、β＝1500、dE th＝

0.0015。また本節では空間制約エネルギーに焦点

を絞るために、エッジは waだけを用意し、その

結合エネルギーはε（wa）＝0 に設定する。
初期状態としてノード数 N＝200、平均度数

k－＝4 のランダムグラフから出発する。図 14 に

はクラスタ係数（C）と平均経路長（L）の時間的推

移がプロットされているが、これによると

約 10 万ステップ後、NAC グラフの C 値はラン

ダムグラフによる初期値（C≒ 0.018）の約 19.4 倍、

L値は初期値（L≒ 3.95）の約 1.5 倍になっており、

スモールワールドとレギュラーの中間の特性を

持つようになっていることが分かる。

また図 15 にはシミュレーションから計測され

た Pjoinと Pcutの期待値が示されているが、これは

ランダムウォークシミュレーションの結果（図 11）

と定性的に一致している。

初期グラフと 8 万ステップ後の NAC グラフ

を平面描画した図 16 ではつなぎ変え後のグラフ

は単連結でひとまとまり、かつエッジ交差の少

ないものになっており、平面空間に写像しやす

いトポロジーになっていることが分かる。

図14 NAC のつなぎ変えシミュレーションに
おけるクラスタ係数（C）と平均経路長（L）
の推移をグラフつなぎ変え10万ステッ
プの間計測したもの

図15 NACのつなぎ変えシミュレーションから
計測されたエッジの結合／切断確率

つなぎ変え20万ステップの間に計算されたΔEの平
均値を図12（f）式によりPに変換したもの。図11と
同じく、Pjoinはペア間の最短パス長（l）と一方の端点の
度数（k）の、また Pcutはエッジの端点間の第2最短パ
ス長（l2）と一方の端点の度数（k）の関数としてプロッ
トされている。

図13 空間制約エネルギーのν項の変化を近似
的に計算するための近傍部分グラフ

結合／切断しようとしているエッジの両端ノード A，
Bに直接つながるエッジ及び AB間の最短パス（結合
時）、もしくは第2最短パス（切断時）を構成するエッ
ジから成る。
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3.5 結論と考察

ネットワークにより分子や原始クラスター間

の関係性を記述する「ネットワーク人工化学」に

おけるエッジのつなぎ変え規則を、ネットワー

クエネルギーの最小化という規範により導出、

定式化した。得られたルールのもとでつなぎ変

えシミュレーションを行ったところ、クラスタ

係数と平均パス長の値が剛体球接触グラフのも

のと近い値になり、またエッジの生成／消滅の

確率のパラメータ（度数やパス長）依存性が D次

元空間中の剛体球ランダムウォークシミュレー

ションによるものと定性的に一致することが示

された。出来上がったグラフは市販描画ソフト

ウェアによりエッジ交差の少ないものに平面描

画され、絡まり度の少ない、より空間に埋め込

み易いものへと変化していることが分かった。

本節において定式化されたつなぎ変えのルー

ルは、言わば Watts -Strogatz のシナリオ［30］を

逆に行って、C，Lを増大させ、ある種の空間的

な制約を持ったグラフを作るものになっている

と結論できる。

4 アクティブノードプログラムによ
るネットワーク構造の組織化

4.1 はじめに

本節では、NAC の溶媒ノードをアクティブ

ノードと考え、そのノードプログラムをデザイ

ンする。水分子が持つ複雑な働きを参考にして

設計されたプログラムを全溶媒ノードに持たせ、

それの並列実行によりエッジがつなぎ変わり、

ネットワークに擬似レギュラー構造が形成する

様子を示す［25］［27］。

以下ではまず、4.2でモデルの概要を述べた

後、4.3に実験結果を示し、4.4に結論と考察

を与える。

4.2 モデル

NAC プログラムは Java で実装される。各

ノードやエッジは Java のノードクラスやエッジ

クラスのインスタンスで表わされ、それらはイン

スタンス変数によって相互にリンクを張り合う。

ノードインスタンスは大きさ 4 のポインタアレイ

hy［ ］を持ち、ノードに繋がる hy エッジを 4 本

まで指し示せる。つなぎ変え実現のためのノード

プログラムのアルゴリズムを図 17 に示す。

上記のアルゴリズムは基本的に、現在のノード

（this）を基準にして nde-this-nda-ndb-ndc-ndd

というパスを抽出し、それが長さ 4 のループを

作るようにエッジを新たに生成させる。ここで、

dp はパスの探索方向を指定する変数で、一つの

ループ内の隣り合った 2 本の hyエッジは中間の

ノードの hy［］で dpだけ違う場所に登録される。

4.3 実験結果

我々はノード数 N＝512、度数が一様に K＝4

のランダムグラフから出発し、毎タイムステッ

プ各ノードにおいて conduct_nd_prog（）を K 回

実行する。図 18～19 に得られた典型的な結果を

示す。

これらの図に示されるように、conduct_nd_

prog（）によるつなぎ変えはグラフの中に徐々に

規則性を作りだし、約 100 タイムステップ後に

はグラフは 2 次元正方格子シートを折りたたん

だ図 19 のような構造になる。これから更に時間

が経つと規則性は保たれたままシートは次第に

図16 （a）初期ランダムグラフと（b）8万ステ
ップのつなぎ変え後のNACグラフを平面
描画したもの
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ほどかれ、約 1,000 タイムステップ後にはグラフ

はシートと紐が組み合わさったような図 20 のよ

うな構造となる。現在の conduct_nd_prog（）のア

ルゴリズムはグラフの局所的なつながりだけを

指定して全体の構造は特定しておらず、全体構

造が 2 次元シートになるか 1 次元紐になるかの

区別がない。幾つかの実験結果の示すところに

よると、現状のアルゴリズムではグラフはシー

トより紐に収束する傾向を示している。

4.4 結論と考察

本節ではこれまでの NAC 研究で受動的な働き

だけを持つと仮定されてきた溶媒ノードに、局

所的情報だけを元に周囲のエッジをつなぎ変え

る能動的なプログラムを実装し、それらを並列

実行するシミュレーション実験を行った。それ

図17 ノードプログラムのアルゴリズム
ad_rand（）は hyエッジを介した隣接したノードを選
ぶメソッド、ad_next（nd1, dp）は nd1が hy［p］を介
して隣接しているという条件下でhy［p+dp］を介して
隣接したノードを返すメソッド、remake_edge（nd0,
nd1）は二つのノード nd0, nd1間に適当なポインタで
新たに hyエッジを生成するメソッドである。‘.’はク
ラスメンバーを表わすJavaのオペレータで、例えば
nda.xxはndaのメンバーである xxを指す。

図18 ノード数 N= 512、一様度数 K= 4の
初期ランダムグラフの2次元描画結果

クラスタ係数は C≒ 0 . 0020、平均パス長は
L≒5.0。

図19 100タイムステップ後のNACグラフ
平均度数はK≒3.81、クラスタ係数はC≒0.0、平
均パス長は L≒13.5。約87％のノードが度数K=4
を持つ。
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によりグラフ全体に水の擬ラティス構造に相当

する規則構造を自己組織化することに成功した。

これまでの NAC の研究で我々は、エッジを

ファン・デア・ワールスから共有までにタイプ

分けし、その中で最も弱いファン・デア・ワー

ルスエッジは物理的／空間的制約を反映した受

動的つなぎ変え規則によって時々刻々つなぎ変

えられると仮定してきた［21］［24］。また、溶媒ノー

ドは通常は不活性であり、ネットワーク内の能

動的なつなぎ変え処理はノード鎖が折りたた

まってできる（タンパク質に相当する）データフ

ロークラスタによってのみ実現されると仮定し

てきた［23］。しかしながら本節の結果は、我々が

もしネットワークの中に組織化された構造を作

ろうとした時、最も簡単で直接的な方法は、各

ノードに水分子程度に複雑な機能を持つ能動的

プログラムを実装することであることを示唆す

る。なおこのグローバルな機能や構造を創出す

るためにローカルな人工的プログラムを各処理

ユニットに実装するやり方は、『アモルファス・

コンピューティング』［1］とも共通のものである。

5 分子エージェントとプログラムフ
ロー・コンピューティング

5.1 はじめに

前節のモデルをさらに進め、分子がエージェ

ントで、反応がエージェント・プログラムの計

算で表わされる『改良ネットワーク人工化学』の

枠組みを導入する［26］。システムの動作は基本的

にエッジに沿った分子エージェントの移動、

ノードにおけるプログラムの発火・実行によっ

て行われ、これらの局所的な処理を通してエッ

ジがつなぎ変わり、ネットワーク全体のトポロ

ジーが変化する。三つのデザインされたエー

ジェントプログラムを用い、擬似ラティス構造

を持つ親水性クラスタの形成と分裂のシミュ

レーション実験を行う。

以下ではまず、5.2で実験方法について述べ

た後、5.3に結果を示し、5.4に結論を与える。

5.2 実験方法

5.2.1 グラフ要素

実験プログラムはノード、エッジ及びエージェ

ントをクラスにして Java でコードされる。ここ

にノードは空間としての点を、エッジは空間点間

の関係を、エージェントは分子（もしくは原子ク

ラスタ）をそれぞれ表わしたものである。以下に

述べるようにエッジは結合の強さに応じて幾つか

の異なるタイプを持つが、この強さは個々の分子

間の衝突・結合関係を表わしたものではなく、空

間点に所属するエージェント群間の結合関係を集

合的に表わしたものである。本節においてノード

は親水性タイプと疎水性タイプ、エッジは共有結

合タイプ（covalent，cv，有向）と水素結合タイプ

（hydrogen，hy，有向）とファン・デア・ワール

ス結合タイプ（van der Waals，wa，無向）、エー

ジェントはタイプ 0（クラスタ分裂用；中心体）

とタイプ 1（hyつなぎ変え用）とタイプ 2（waつ

なぎ変え用）にそれぞれ分けられる。

図 21 に、これらのクラス・インスタンスの働

きを主要な変数及びメソッドとともに模式的に

示した。各インスタンスは label、typeといった

基本変数の他にリンクのための変数を持ってお

り、これらをメソッドの実行により変更するこ

とによりグラフのつながり関係を変化させる。

5.2.2 実行オペレーション

シミュレーションは次の 4 ステップのオペ

レーションを順番に繰り返すことで進められる：

1．Node.produce_agents（）［ノードによるエー

ジェント生成］：各ノードにおいてエージェ

図20 1,000タイムステップ後のNACグラフ
平均度数はK≒3.84、クラスタ係数はC≒0.0、平
均パス長は L≒18.0。約90％のノードが度数K=4
を持つ。



生命と情報通信特集 ― 生命に学ぶ ICTから分子通信へ ―

48 情報通信研究機構季報Vol.54 No.4 2008

特集

ントをあらかじめ指定された目標個数にな

るように生成または削除する。目標個数は

ノードとエージェントのタイプに応じて

別々に決められる。

2．Agent.conduct_prog（）［エージェントのプ

ログラム実行］：エージェントの持つプログ

ラムを実行する。その結果としてエッジの

つなぎ変えが起きる。

3．Node.delete_edges（）［ノードによるエッジ

切断］：各ノードはエッジ度数が上限値を越

えないように、エッジを適当に切断する。

上限度数はノードとエッジのタイプに応じ

て決められる。

4．Agent.move（）［エージェント移動］：すべて

のエージェントを現在のノードから次の

ノードへと移動する。経由するエッジは

エージェント変数 edge_type、DirSensitive、

templateを考慮して決められる。

上記四つのうちで Agent.conduct_prog（）以外

の三つは全ノード／全エージェント共通の処理

であるが、Agent.conduct_prog（）が実行するアル

ゴリズムはエージェントのタイプごとに異なる。

おおまかに言ってタイプ 1／タイプ 2のエージェ

ントはローカルに動きながら hy – 四角形／wa –

三角形を作りだし、タイプ 0 のエージェントは

同一ノード中の他のタイプ 2 エージェントとの

labelの違いを認識し、異なる labelのエージェン

トを削除すると同時にそれらが通ってきたエッ

ジを切断する働きを持つ。より詳しいアルゴリ

ズムについては［26］を参照のこと。

ステップ 1、3 で用いられる目標個数と上限度

数がノード（空間点）のタイプを規定する。例えば

親水性ノードでは hy エッジの度数とタイプ 1

エージェントの個数が向き（direction）とテンプ

レート（template）に関わらず 4 であるが、疎水性

ノードではこれらはゼロに設定される。これによ

りノードの疎水性（hy エッジを持たない性質）が

指定される。ステップ 4 でエージェントがエッジ

を選ぶ基準は図 22 にまとめた。

5.3 実験結果

5.3.1 基本設定

実験は N＝2000 個のノード（その内 1400 個が

親水性、600 個が疎水性）を含む初期レギュラー

ランダムグラフ（度数が均一なランダムグラフ）

から出発する。hy／wa エッジの度数は各々全

ノードで K＝0／K＝4 に設定され、エージェン

ト数は含まない。600 個の疎水性ノードは 600 個

図21 ノード、エッジ、エージェントとそれらが持つ主要なインスタンス変数・メソッドの模式図
ノード変数 edges［］と agents［］はそれぞれ接続しているエッジと保有しているエージェントへのポインタ。エッジ変
数 node0と node1はエッジの両端ノードへ、エージェントスタック nd_stck［］は過去にエージェントが訪れたノードへ
のポインタ。ノードメソッド produce_agents（）と delete_edges（）及びエージェントメソッド conduct_prog（）と
move（）は実行オペレーション用メソッド（本文を見よ）。
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の親水性ノードと一つずつ cvエッジで結ばれて

おり、生物脂質分子と同様の両親媒性の双極子

600 個を形成する。本実験では cv エッジを切

断・生成するオペレーションがないため、これ

ら双極子は実験を通して保存される。

その後グラフに四つのオペレーションを繰り

返し施し、グラフトポロジーの変化を見る。途

中 100 タイムステップの時点で、異なる labelを

持つ type0 エージェントを 2 個用意し、ランダ

ムに選ばれた 2 個の親水性ノードに代入する。

5.3.2 擬レギュラー構造を持つ親水性クラス

タの形成と分裂

図 23 に得られた代表的な結果を示す。図 23（a）

に示された初期ランダムグラフは、タイプ 1／タ

イプ 2 のエージェントの生成及びそれらによる

hy／waエッジの生成・つなぎ変えによりトポロ

ジー変化を起こし、100 タイプステップ後には親

水性ノードが hyネットワークによって密に結ば

れて中央に集積し、疎水性ノードが周辺に押しや

られた殻構造を持つグラフとなる（図 23（b））。こ

の中の hyネットワークはタイプ 1エージェント

の働きにより擬 2 次元正方格子に近い構造を形

作っており、その構造の持つ大きな平均パス長

（L）が次に起きる分裂の下地となる。（別にタイ

プ 1 のアルゴリズムを用い、疎水性ノードを入

図23 （a）初期レギュラーランダムNACグラフ及び（b）100／（c）180／（d）500タイムステ
ップ後のNACグラフを2次元描画したもの

ここには示されていないが、各グラフは（a）0個、（b）7,867個、（c）22,222個、（d）28,449個の分子
エージェントを含む。

図22 Agent.move（）でのエッジの選択スキーム
○／×は各々エージェントがそのタイプの
エッジを通れる／通れないことを表わす

†はエッジの選択の際、向き（direction）とテンプレ
ート（template）を考慮することを表わす。
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れないで行ったノード数 N＝512 の実験では、

出来上がった hy ネットワークの平均パス長は

L≒6.7 もの大きさ─これは同ノード数の 3 次元

立方格子の L＝6.01 より大きい─になった。）

図 23（b）以降では注入されたタイプ 2 のエー

ジェントの増殖と浸透が起こる。このエージェン

トは生物細胞内の中心体のように、それらが持つ

label値別に親水性ノードをクラスタ化する（分列

させる）働きを持っており、それによる分裂がタ

イムステップ数 150 から 250 にかけて起こる。

図 23（c）にその途中の様子を示した。このクラス

タの分裂した状態は最後タイムステップ数 500

でシミュレーションを止めるまで続く（図 23（d））。

図 24 にはこの実験を乱数の種を変えながら 10

回行い、300 タイムステップ後のグラフを平面描

画し並べたものを示す。図に示されるように分

裂してできるクラスタの大きさにばらつきはあ

るものの、どの実験でも定性的に同じ結果が得

られていることが分かる。

5.4 結論

ネットワーク人工化学の新しい枠組みとして、

分子エージェントがネットワークの中を動き回

り、ノードにおいて発火し、それの持つプログ

ラムの実行によりネットワーク構造が変化する

モデルを提案した。ネットワーク構造の自己組

織化の例として、ファン・デア・ワールス・

エッジつなぎ変え、水素エッジつなぎ変え、ク

ラスタ分裂の 3 種類のエージェントプログラム

を設計して実験を行い、擬レギュラー構造を持

つ親水性クラスタの形成と分裂が起きる様子を

確認した。

6 今後の展望

本章では主に、我々が過去 5 年の間にたどっ

てきたネットワーク人工化学の研究の進展の様

子を紹介してきたが、本節ではそこから生まれ

た新しい計算モデル「プログラム・フロー・コン

ピューティグ」の今後の研究課題と工学応用の可

能性について述べる。

「プログラム・フロー・コンピューティグ」と

は端的に言えば通信線（エッジ）で結ばれた CPU

（ノード）がそこを行き来する多数のプログラム

を並列実行するネットワーク型計算モデルであ

る。この一つの応用例として最初に考えられる

のは、グラフにまつわる最適化問題への適用で

ある。図 25 はその一例を示したもので、グラフ

のノード彩色問題を単純なプログラムを持った

多数のエージェントの並列実行により解いてい

る。ここで用意したエージェントプログラムは

「現在いるノードの色が一つ前にいたノードの色

と同じならば、現在のノードの色を何か別のもの

に変える」というもので、それらが並列に実行さ

れることにより、例えば図 25 の例では、初め

ノードにランダムに色を付けた状態から出発した

図24 異なる乱数系列を用いた10回の実験に
おける 300 タイムステップ後の NAC
グラフを2次元描画したもの
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グラフ（図 25（a））が、次第にノード間の競合を

解消し（図 25（b））、最終的にはすべてのエッジ

の両端に異なる色が割り付けられるようになっ

ている（図 25（c））。この例は単純なプログラム

のローカルな選択によりグラフ彩色というグ

ローバル最適解を求めたもので、他の多くのグ

ラフにまつわる組み合わせ最適化問題へも同様

のやり方が適用できる可能性がある。

もう一つ考えられるのはニューラル・ネット

ワーク情報処理への応用である。もともと現在使

われている数理モデルとしてのニューラル・ネッ

トは動物の脳における信号情報処理を手本にして

考案されたものである。それら生体ニューロン内、

もしくはニューロン間の情報処理をつかさどって

いるのは基本的には分子であり、ニューロンを

ノード、軸索をエッジでモデル化する人工ニュー

ラル・ネットにおいても、その中に分子エージェ

ントを実装しそれらに様々な機能（プログラム）

を持たせることによって、信号伝搬や学習につい

ての情報処理を統一的に記述できるかもしれない

（図 26）。

我々は今後これらのモデルの構築とその妥当

性検証を通して、新しい（非ノイマン型の）情報

処理・情報通信のモデルを提案することを目標

に研究を進めている。
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図25 プログラム・フロー・コンピューティングをレギュラー・ランダムグラフのノード彩色問題へ適用
した例

グラフのノード数は N= 128、一律の度数は k= 8 で、それを 5色にノード彩色する。（a）初期状態、（b）中間状態、
（c）最終状態。図中、赤い色のエッジは両端ノードが同一色であることを表わす。グラフは最終状態で1,024個の分子
エージェントを含む。

図26 プログラム・フロー・コンピューティン
グのニューラル・ネットワーク情報処理
への適用の考え方

Hebb 則、側抑制、軸索形成、細胞分化等のための
様々な分子エージェントを用意し、それらの発火
（反応）と移動によりニューラルネットワーク内の信
号伝搬や学習をエミュレートする。
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