
部分構造の相対的な位置関係を考慮した順序あり木の類似検索
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1 はじめに
木はコンピュータサイエンスにおける基本的なデータ
構造である．木は根の有無やノードの順序の有無によっ
ていくつか種類があるが，本研究では根あり順序あり木
を用いる．根あり順序あり木は RNAや XMLを表現す
るのに用いられている．木の類似検索は，例えば構造の
似た RNA や XML，タンパク質を探すといった応用で
用いられる．木のような構造を持つデータ構造に対する
類似検索では，

• データ間の類似度をどう定義するか
• 類似度をどう高速計算するか
が重要である．近年では計算量が大きい木編集距離の代
わりに，木を部分構造集合に変換することで木間類似検
索を集合間類似検索に帰着して解くアプローチが見られ
る．集合間類似度としては Jaccard 係数がよく使われ
ている．具体例としては，Nikolausら [1]は順序あり木
を pq-gramで表される部分構造の集合として表現した．
Peisen ら [4] はさらに Min-Hash と Hadoop を用いて
部分構造集合に対する類似検索を高速化した．
しかし上記のように， 木を部分構造の集合として表
す手法では，木の局所情報のみに注目しており大域的な
情報を捨ててしまっている．例えば，部分構造が木内の
どこに存在するのかという情報は失われる．そこで，本
研究では順序あり木を (部分構造のペア，その相対的な
位置関係)の集合として表す手法を提案する．
第 2節で従来手法とその問題点を述べる．次に第 3節
で提案手法を述べた後，第 4節で評価実験を行い，第 5
節で結論を述べる．

2 従来手法: pq-gramを用いた木間類似度
木編集距離は根あり順序あり木に対する汎用的な類似
度評価手法である．木 T1，T2 に対して T1 と T2 の編集
距離とは，T1 を T2 に変換するために必要な最小の編集
距離コストである．木を変換するための操作には主に挿
入，削除，置換操作の 3つが用いられており，各操作に
はコストが定義されている．T1 を T2 に変換する編集操
作列を S，その編集操作の合計コストを γ(S)とすると，
T1 と T2 の木編集距離は式 (1)のように定義される [2]．
δ(T1，T2) = min{γ(S)|S は T1 から T2 への木変換 }

(1)

木編集距離の計算量は木のノード数 n に対し
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図 1 p = 2，q = 3の場合の pq-gram

図 2 pq-gramの生成例 1 図 3 pq-gramの生成例 2

O(n3 log n) と大きい．そこで木を部分構造の集合と
して表現し，集合間類似度を計算する手法が研究されて
きた．Nikolausら [1]や Peisenら [4]は根あり順序あり
木 T に対して pq-gram と呼ばれる部分木 t を全て取り
出し，pq-gram集合 S = {t1，t2，· · ·，t|S|}として木を
表現することで，その集合間類似度を木間類似度として
高速に計算した．pq-gramは図 1のような部分木のこと
で，p個の非葉ノードと，その最下部に q 個の葉ノード
を持つ．
pq-gram 集合 S1，S2 間の pq-gram 類似度 Sim は式

(2)のように Jaccard係数で定義される．

Sim(S1，S2) =
|S1

∩
S2|

|S1

∪
S2|

(2)

加えて，LSH の一種である Min-Hash はハッシュ値
の一致確率が Jaccard係数と等しいため，Min-Hashを
用いた類似度計算のさらなる高速化も可能である [3]．
2.1 問題点
従来研究では，木を部分構造の集合として表現する
が，その際に部分構造が木のどこに位置していたかとい
う情報が失われている．
式 (2) で示される pq-gram 類似度 Sim は集合の要
素が一致すれば類似度が高まるが，2 つの木が同一の
pq-gramを持っていたとしても似ているとは限らない．
例えば p = 1，q = 2 の時，図 2 の点線で囲まれた

pq-gramは木の左側で生成されているが，図 3の点線で
囲まれた pq-gram は右側で生成されている．これらの
pq-gramは，形状は一致しているが生成された位置が大
きく異なっているため，類似しているとは言えない．
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3 提案手法: 相対関係を考慮した木間類似度
前章で指摘した通り，pq-gramは元の木における位置
情報が失われている．そのため，pq-gramの順序が異な
る木を類似していると判定するリスクがある．
そこで本研究では，pq-gramの木内の位置を表現する
ことで類似検索の精度向上を試みる．単純には深さや兄
弟ノード間の順番など，pq-gramの絶対位置を付与する
手法が考えられるが，厳密な指定によりロバスト性に
欠けた表現となることが危惧される．そのため，2つの
pq-gramのペアを取り出し，その相対関係を付与する手
法を提案する．
具体的には，以下に示す手順により木 T を「pq-gram

2 つとその相対関係」からなる要素の集合 P として表
し，その類似度を計算する．
1. T から pq-gram集合 S を取り出す．
2. S 内の要素 t の全ペア ((ti，tj)|i，j ∈ N，1 ≤ i ̸=

j ≤ |S|)を取り出す．
3. 取り出した各ペア (ti，tj) に対し，相対関係 x を
合わせた新たな要素 (ti，tj，xti，tj ) からなる集合
P = {(ti，tj，xti，tj )|1 ≤ i ̸= j ≤ |S|}を取り出す．

相対関係の決定方法については後述する．また，これ以
降「pq-gram 2つとその相対関係」の集合 P を単に pq-
gramペア集合 P と呼ぶ．pq-gramペア集合 P1，P2 間
の pq-gramペア類似度 PSimは式 (3)のように Jaccard
係数で定義する．

PSim(P1，P2) =
|P1

∩
P2|

|P1

∪
P2|

(3)

3.1 相対関係の決定
xには T において t1 が t2 からみてどこにあるか，具
体的には

• 2つの pq-gramが祖先・子孫の関係にある場合，ど
ちらが上にあるか (上下関係)

• 祖先・子孫の関係でない場合は，2つの pq-gramの
どちらが左にあるか (左右関係)

という関係を 1 つ入れる．これらの関係には pq-gram
の q 個の子ノードを持つノードに着目し，本研究では
これを中心ノードと呼ぶ．t1，t2 の中心ノードに対して
LCA(最小共通祖先) を求め，その位置によって以下の
3通りで場合分けし，相対関係を判断する．なお，LCA
とは木中のある 2ノードに共通する祖先のうち，根ノー
ドから最も遠い位置にあるノードのことで，対象のノー
ド自身が LCAとなる場合も存在する．
関係 1 t1，t2 の中心ノードが一致する場合，左右関係

を比較
関係 2 どちらか一方の中心ノードと LCA が一致する

場合，上下関係を比較
関係 3 どちらの中心ノードも LCAと一致しない場合，
左右関係を比較

3つの関係について，p = 1，q = 2として説明する．
図 4は関係 1の状況を表しており，t1，t2 の中心ノー
ドは aで一致する．この場合，2つの中心ノードの LCA

図 4 相対関係の関係例 1
図 5 相対関係の関係例 2

図 6 相対関係の関係例 3

も aで中心ノードと一致するため，中心ノードの一番左
の子ノードが，t1，t2 のどちらに含まれているかによっ
て左右を判断する．図 4ではノード aの一番左の子ノー
ド bは t1 に含まれているため，t1 は t2 より左に存在す
ると判断でき，(t1，t2，左) となる．なお，兄弟関係に
あるノードの左右は，木 T を前置順に探索した際に先に
到達したノードが左に存在すると判断する．
図 5 は関係 2 の状況を表しており，t1 の中心ノード
は a，t2 の中心ノードは d である．その LCA は a で，
t1 の中心ノードと一致する．どちらかの中心ノードが
LCAである場合，LCAが含まれているほうの pq-gram
がより上に存在すると判断できるため，(t1，t2，上) と
なる．
図 6は関係 3の状況を表しており，t1 の中心ノードは

d，t2 の中心ノードは eである．一方，その LCAは t1
，t2 どちらにも含まれていないノード aである．この場
合，t1，t2 の各中心ノードの祖先のうち，LCAの子ノー
ドの兄弟関係を比較する．図 6では t1 からノード b，t2
からノード cが選ばれる．bは cより左にあると判断さ
れるため，t1 は t2 より左に存在すると判断でき，(t1，t2
，左)となる．
以上の判断基準を用い，2つの pq-gram t1，t2 におけ
る相対関係決定アルゴリズムを Algolithm1に示す．

4 実験
RNA STRAND*1の RNAデータを 11個利用し，各
データについて以下の実験を行った．
4.1 データ作成
1つの RNAを表す順序あり木を T とする．T に対し
て，以下の手順で部分木移動操作を適用した 10 個の木
T1，T2，· · ·，T10 を作る．
1. 根ノード以外のノードをランダムに一つ選択し，そ
のノードを根ノードとする部分木を stとする．

2. st を移動させる．移動先は st に含まれないノード
v をランダムに一つ選択し，その子ノードとして st
を挿入する．何番目の子として挿入するかはランダ
ムに選択する．

*1 http://www.rnasoft.ca/strand/
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Algorithm 1 相対関係の決定 compare

Input: pq-gram t1，t2
Output: t1 の t2 から見た上下左右の位置
1: c1 ← t1 の中心ノード
2: c2 ← t2 の中心ノード
3: if c1 = c2 then

4: if c1 の一番左の子ノードが t1 に含まれる then

5: return left

6: else

7: return right

8: end if

9: else

10: lca← c1と c2 の LCA

11: if lca = c1 then

12: return top

13: else if lca = c2 then

14: return under

15: else

16: clca1 ← c1 の祖先かつ lcaの子ノード
17: clca2 ← c2 の祖先かつ lcaの子ノード
18: if clca1 が clca2 より左に位置する then

19: return left

20: else

21: return right

22: end if

23: end if

24: end if

上記のように部分木を 1 回移動する度に木を生成す
る．連続して計 10 回の部分木移動操作を行うことで，
T1，T2，· · ·，T10 が生成される．さらにこれを 10 セッ
ト繰り返し，木 T を修正した合計 100 個の木の集合 F
を作成した．
4.2 木編集距離との相関
T 及び F に含まれる全ての木 ∀TF ∈ F から pq-gram
集合 S(T )，S(TF ) と pq-gram ペア集合 P (T )，P (TF )
を取り出した．なお，pq-gramの大きさは p = 1，q = 2
とした．
そして ∀TF ∈ F に対して
• pq-gram類似度 Sim(S(T )，S(TF ))
• pq-gramペア類似度 PSim(P (T )，P (TF ))

を計算した．加えて木編集距離 δ(T，TF )を計算し，pq-
gram類似度 Simと pq-gramペア類似度 PSimの，木編
集距離との相関係数を求めた．木編集距離を計算する際
にはノード挿入，削除，置換の各コストは全て 1とした．
相関係数は表 1 のようになった．pq-gram ペア類似
度との相関は全データにおいて-0.9を超え，pq-gram類
似度よりも pq-gram ペア類似度の方が強い相関となっ
た．また，図 7 は ASE 00001 における T 及び TF の
pq-gram 類似度，pq-gram ペア類似度と木編集距離を
図示したものである．ASE 00001 は 187 個のノードを
持っているが，木編集距離が 100以上の時，pq-gram類
似度は 0.8 以上を保っているのに対し，pq-gram ペア
類似度は 0.6 以下まで低下している．この傾向からも，
pq-gram ペアは pq-gram 単体よりも木の変化に敏感に

RNA名 pq-gram pq-gramペア
(従来手法) (提案手法)

ASE 00001 -0.733 -0.929

ASE 00003 -0.608 -0.911

ASE 00009 -0.680 -0.949

ASE 00011 -0.590 -0.910

ASE 00024 -0.460 -0.956

ASE 00034 -0.701 -0.953

ASE 00056 -0.654 -0.921

ASE 00068 -0.645 -0.929

ASE 00089 -0.850 -0.948

ASE 00103 -0.556 -0.937

ASE 00116 -0.595 -0.928

表 1 各類似度と木編集距離の相関係数

図 7 ASE 00001における各類似度と木編集距離の散布図

RNA名 上下関係 (%) 左右関係 (%) ノード数
ASE 00001 57.3 42.7 187

ASE 00003 52.2 47.8 209

ASE 00009 65.2 34.8 162

ASE 00011 52.2 47.8 209

ASE 00024 53.1 46.9 173

ASE 00034 52.4 47.6 208

ASE 00056 53.1 46.9 177

ASE 00068 55.2 44.8 190

ASE 00089 57.4 42.6 172

ASE 00103 49.0 51.0 228

ASE 00116 55.4 44.6 186

表 2 各データのノード数及び pq-gramペア間の相対
関係の分布

対応できている．なお，表 2 は各 RNA における T の
ノード数と，T から生成された pq-gramペア集合 P (T )
において上下関係，左右関係が割り振られた要素の割合
である．
4.3 Min-Hashを用いた近似類似度との相関
pq-gramペア類似度PSim(P (T )，P (TF ))は pq-gram
類似度 Sim(S(T )，S(TF )) よりも木編集距離との相関
が強い．しかしペアを考えるため P (T ) の要素数が大
きく，計算量の大きさが欠点である．この問題点に対処
するため，Min-Hashによる近似類似度を使うことを検
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討した．Min-Hash は集合に対する Locally-Sensitive-
Hashing であり，集合の要素を確率的な規則 π に従っ
て，整数に写像し，写像後の最小値をハッシュ値とする．
Min-Hashのハッシュ関数 mhを使い，集合からハッ
シュ値に対応する要素を取り出した．まず，pq-gram集
合 S からは以下の手順に従い，pq-gram e(S)を取り出
した．
1. pq-gram 集合 S に対して π を適用し，その最小値
を求める．

2. 最小値を実現する pq-gram e(S)を取り出す．
また，pq-gram ペア集合 P からは以下の手順に従い
pq-gramペア ep(S)を取り出した．
1. pq-gram 集合 S に対して π を適用し，最小値とそ
の次に小さい値を求める．

2. 最小値とその次に小さい値を実現する pq-gram
e1(S)，e2(S) を取り出す．同じ形状の pq-gram が
S に複数あった場合は，順序木から前置順に pq-
gram を取り出した際に一番最後に取り出した pq-
gramを取り出す．

3. e1(S)，e2(S)の相対関係を求め，
ep(S) = (e1(S)，e2(S)，相対関係)を取り出す．
加えて，100 個のハッシュ関数 mhl(1 ≤ l ≤ 100) を
用い，取り出した 100個の要素の内いくつが一致してい
たかを計算することで，それぞれの集合に対する近似類
似度を計算した．pq-gram集合の近似類似度MhSimは
式 (4)で定義した．

MhSim(S1，S2) =
el(S1) = el(S2)となる lの数

100
(4)

pq-gram ペア集合 P1，P2 の pq-gram ペア近似類似度
MhPSimは式 (5)で定義した．

MhPSim(P1，P2) =
epl(S1) = epl(S2)となる lの数

100
(5)

以上の計算で得られた pq-gram 集合の近似類似度
MhSimと pq-gramペア集合の近似類似度MhPSimの，
木編集距離との相関係数について評価した．
実験結果は表 3のようになり，ハッシュ関数を利用し
ても，全データにおいて pq-gram類似度よりも pq-gram
ペア類似度の方が強い相関をとることが確認できた．一
方で表 1 と比較すると，ハッシュ関数を用いたことで
全体的に相関は弱まった．これは用いたハッシュ関数が
原因の一つだと考えられる．現在用いているハッシュ関
数では，多重集合に対して一定の pq-gram しか取り出
せず，偏りが生じている．そのため，今後はハッシュ関
数が多重集合を考慮できるように改善していく必要が
ある．

5 結論
木編集距離は計算量が大きいため，木を部分構造の集
合として表現し，その集合間類似度を計算することで，
木間類似度を近似する手法が研究されてきた．Peisen
ら [4]や Nikolausら [1]は根あり順序あり木を pq-gram

RNAデータ名 pq-gram pq-gramペア
(従来手法) (提案手法)

ASE 00001 -0.718 -0.890

ASE 00003 -0.274 -0.784

ASE 00009 -0.627 -0.914

ASE 00011 -0.275 -0.868

ASE 00024 -0.468 -0.934

ASE 00034 -0.615 -0.913

ASE 00056 -0.706 -0.914

ASE 00068 -0.601 -0.861

ASE 00089 -0.676 -0.899

ASE 00103 -0.688 -0.789

ASE 00116 -0.322 -0.702

表 3 ハッシュ関数を用いた場合の各近似類似度と木
編集距離の相関係数

の集合として表現し，pq-gram類似度を木間類似度とし
て高速に計算した．しかし，この表現方法では pq-gram
の順序が異なる木を類似していると判定することが起こ
りえる．
そこで本研究では，2つの pq-gramとその相対関係を
新たな集合とすることで，木内の位置を表現する手法を
提案した．実験では既存手法の pq-gram 類似度と新た
に提案した pq-gram ペアによる類似度の，木編集距離
との相関係数を評価した．用いた全てのデータにおいて
pq-gram ペア類似度の相関の方が強いという結果にな
り，提案手法の有意性が確認できた．
今後は提案手法の改善に取り組む予定である．pq-

gram ペアのある関係に対して，ペアは実際にどれだ
けのノード数離れているのか，例えば上下関係にある
pq-gramはどれだけの高低差があるのかといった，距離
についても考慮することで，さらに相関を強めることが
できると考えられる．
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