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【目的】 

 我々は、グラフ構造表現された事例集合に共通する部分構造抽出を目的とし、グラフマイニング手法である

GBI(Graph-Based Induction)法\cite{GBI}に注目してきた。グラフマイニングについては多くの提案がなされ、

多方面への応用が期待されている。特に、GBI 法についても改良や応用が提案されているが、我々はまず、

GBI法の改良とその実装方法について検討を始め、化学物質である生理活性物質を対象としてその適用可能

性を確認した。次に、決定木分析を可能とする基礎情報として、部分構造とそれらの関係構造を抽出すること

を実現した。さらに、決定木分析の改良として、その基礎情報によりいかにして有効な知識を発見するかにつ

いて検討を行ってきた。 

 一連の GBI 法の改良や試みを通じて、GBI 法で抽出される多くの部分構造の意味づけや解釈をいかにして

実現するかということが、特に重要であることがわかった。その結果、対象とする問題の領域知識やヒューリステ

ィックスに基づいて特定の部分構造を指定し、それを起点とした探索領域から得られる特徴的な部分構造の組

み合わせを発見するための支援システムの開発を進めた。特に、多段的な GBI 法の適用を可能とすることで、

その応用領域の拡大を目指した。多段的な GBI 法とは、指定した部分構造以外の部分構造を初期の結合関

係に関する情報を保持した上でリセットすることによって、基盤となる部分構造を特定した後に、これに対する

置換基との関係を評価することを可能とするものである。 

 本発表では、生理活性物質や HIV-DATA に対してこの手法を適用することによって、支援システムとしての

有効性を示すとともに、ツールとしての機能向上に向けての議論することを目的とする。 

【概要】 

 本ツールにより可能な基本的な処理は、①対象物質に含まれる部分構造の逐次的な抽出、②ユーザ

が指定する部分構造に対する付加構造の活性度等の条件に基づいた抽出、③ユーザが指定する複数の

特定部分構造以外をリセットしながら①②の継続実行などである。 
 たとえば、フラボノイドを対象として、その構造上の特徴と活性度の関係について分析した結果、

図に示すような共通構造（本システムでは基盤構造と呼ぶ）に対しては、図１に示すような異なる位

置に同様の部分構造が付加されていることを示すことができた。また、AIS screening dataとして HIV
患者に投与された化合物の活性度に注目した分析の結果は、図２に示すような共通部分構造を持つ化

合物であっても、付加構造の微妙な違いが活性度の違いと関連していることを示すことができた。特

に、抗 HIV薬として知られる逆転写阻害剤アジドチミジン(AZT)が抽出できたことは注目される。  
 これらの処理は、図 3に示す GUI環境で実現されている。今後は、化学分野の専門家であるユーザ
の立場からのシステム改良を行っていく予定である。 
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図 1 フラボノイドにおける活性度の異なる付加構造の例 
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図 2 HIV-DATA における活性度の異なる付加構造の例 

図 3 多段 GBI 処理を行うためのGUI 環境 
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