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対象グラフ集合の特性を反映した構
造類似性の提案
New Structure Similarity in Accordance
with the Feature of Target Graph Sets
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蓄積されるデータの多様化や複雑な構造を持つデータの増加に

伴い，構造データを取り扱うための有用なDBシステムやデータ

マイニング手法の開発は，データの有効活用のために重要となっ

てきている．本論文では，対象とするグラフ集合より特徴的な部

分構造を用いることで定義できる構造類似性を提案する．この類

似性は，各グラフのノードと部分構造の関係で表される構造分布

行列の比較と重み付け計算より定義される．また，この類似性の

特性について，評価および応用について考察する．

The graph data with the complex structure in-

creases more and more along with the diversification

of the accumulated data. Therefore, effectively to

leverage data, the development of a useful DB sys-

tem and the data mining technique to handle struc-

tural data is imperative. In this paper, we propose

new structure similarity in accordance with the fea-

ture of target graph sets, and discusses a graph clus-

tering method based on its criterion. This similarity

is defined by the comparisons of the processions be

represented as the relation between a node in each

graph and a substructure. We consider the evalua-

tion of the similarity characteristic.

1. はじめに

近年，Web上にはテキストデータや時系列データ，グラフデー

タなど，さまざまな形式のデータが蓄積され，それらを活用しよ

うと，多くのマイニング手法が研究されている．中でも，構造情

報を含むグラフデータに対するマイニング手法の研究は，比較

的新しい分野であり，精力的に研究が進められ，多くの有用なア

ルゴリズムが提案されている [1]．我々は，特に，対象とするグ
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ラフ集合に共通する部分グラフ抽出のためのアルゴリズムであ

る Graph-Based Induction（GBI）法 [2, 3] に注目して，化学

物質の特性を分析するためのツールの開発や，GBI 法により得

られた部分グラフ情報を用いた分類問題やクラスタリングへの応

用について検討を行ってきた．GBI 法は，ノードの置き換えと

Greedy 探索による見落としが存在していたが，Chunkingless

Graph-Based Induction（Cl-GBI）法 [4, 5] の提案によって，

従来の GBI 法の欠点が完全に補われ，その応用範囲も広くなっ

たと考えられる．

本稿では，グラフ構造情報のより有効な分析を実現するため

に，グラフにおける構造上の類似性に注目し，分析対象とするグ

ラフ集合全体の持つ構造上の特徴に基づくグラフ間の構造類似

性を検討する．構造的な類似性の考え方には，与えられたグラフ

集合のグラフ毎に，グラフ中に含まれる連結部分グラフを列挙

し，それを数値化したものを利用するという考え方が多く用い

られている [6]．すでに，グラフ構造の構造的特徴付けとして化

学物質の構造的類似性の観点から TFS（Topological Fragment

Spectra）[7]や，対象とするグラフ集合をそこから得られる部分

グラフにより特徴付け，それらの部分グラフ間の包含関係により

定義される部分グラフの半順序構造に注目する特徴付け [8]など

を用いた類似性の尺度がある．本稿での考え方は，対象とするグ

ラフ全体をあらわす特徴として，部分グラフ間の包含関係に基づ

く部分グラフ集合を用いるのではなく，包含関係を有する部分グ

ラフが，対象とするグラフ中にどのように分布しているかを評価

する．すなわち，グラフを構成する一つ一つのノードが，どのよ

うな部分グラフにどの程度含まれているかを情報として保持し，

それを用いてグラフ間の構造的な類似性を評価するという考え方

である．つまり，グラフ構造データから Cl-GBI法を用いて部分

グラフの抽出を行い，それを用いたグラフ間類似度の計算方法を

提案する．グラフ構造は汎用的なデータ構造であり，本稿におい

ても一般的なグラフ構造データに適用できる手法の開発を目的と

する．ただし，最も典型的なグラフ構造データとして化学物質を

取り上げ，本稿で提案した構造類似性の特性の検討を行う．

2. 部分構造情報に基づく構造類似性

2.1 Cl-GBI法を用いた部分構造抽出
ノードとリンクで表現されるグラフ構造データは，Cl-GBI法

を適用することによって，高い頻度で出現する特徴的な部分グラ

フを高速に抽出することができる．

Cl-GBI法は，グラフ内に存在する 2つのノードとそれらを結

ぶリンクから構成されるノードペアをすべて特定し，その中から

出現頻度の高いノードペアを予め設定するビーム幅分だけ擬似

チャンクを行う．擬似チャンクとは，GBI法で行なわれるチャン

ク（ノードペアを表現する擬似ノードを生成し，完全に置き換え

る操作）とは異なり，ノードペアのノードとリンクの情報はその

まま保持する形で追加する操作である．この擬似ノードも含めて

頻度の高いノードペアの抽出を繰り返し実行する．これにより，

部分的に重なる部分グラフなどのすべての部分グラフを抽出する
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図 1 構造分布行列の例

Fig. 1 Example of Structural Distribution Matrices

ことができることが可能である．

しかし，本稿で提案する構造類似性を意味のあるものにするた

めには，部分グラフの全探索を実現するよりも，グラフ間の特徴

の違いを反映するノードペアを抽出することが重要となる．なぜ

ならば，抽出部分グラフの増大は計算量の増大につながるため，

なるべく効率的にグラフ間の特徴の違いを表現することのできる

部分グラフを抽出しておきたいためである．そこで，擬似チャン

クの候補になっているノードペアを含有数，つまりそれを含むグ

ラフの数に応じてグループ分けを行い，このグループ数はビーム

幅と同一とした上で，グループ毎から１つずつノードペアを擬似

チャンク対象とする．あるいは，頻度順に一定間隔を置いたうえ

で，ビーム幅に相当するノードペアを擬似チャンク対象とする方

法や，領域知識に基づく制御戦略を導入することも有効であると

考えられる

以上の方法から，分析対象であるグラフの各ノードには，擬

似ノード生成過程から，抽出されたどの部分グラフの構成要素と

なっているかという情報が保持されている．これらが，構造類似

性を評価するうえでの基本情報となる．

2.2 グラフの構造分布行列表現
Cl-GBI 法により抽出された部分グラフを用いることによっ

て，各グラフは，それを構成するノードと部分グラフとの関係

に基づいて表現することができる．対象とするグラフ集合から

抽出された部分グラフ集合を P，抽出された部分グラフ数を J，

ノード nk
i を含む部分グラフ pj ∈ P, j = 1, 2，· · · , J，の数を

mk
ij = mk(nk

i , pj)とおくと，任意のグラフ Gk は以下に示す行

列Mk で表現することができる．

Mk =




mk
11 mk

12 · · · mk
1J

mk
21 mk

22

...
. . .

...

mk
Ik1 · · · mk

IkJ


 (1)

この行列 Mk を構造分布行列と呼び，Gk の構造上の特徴が表

現されているとみなす．これは，CL-GBI法の実行過程の情報か

ら容易に作成することができる．

図 1 に構造分布行列の例を示す．これは，対象とするグラフ

集合全体を化学物質としたときに，抽出された部分グラフが p1：

C-C，p2：C-C-C，p3：C-O，p4：C-C-Oであったときの，グ

ラフ G1，G2，G3 の特徴表現である．

2.3 グラフ間類似度の算出法
本稿では，まず，任意の 2つのグラフ中に含まれる共通ラベル

を持つノード集合ごとに，各ノード間の類似性を定義し，次に，

そのノード間の類似性を用いてグラフ間の構造類似性を定義す

る．その際，各ノード間の類似性は，関連している部分グラフの

共通数の多いノードペアから評価していくこととする．そのた

め，対象とするグラフ間で同一ラベルを持つノード数が異なる場

合には，余分のノードは評価対象としない．たとえば，比較対象

となる一方のグラフにのみ，あるノードラベルを持つノードが多

数存在しても，その多くのノードは構造類似性の尺度には，直接

は反映しない考え方である．しかし，一方にしか含まれないノー

ドは，共通するノードと関連を持つ部分グラフの情報によって間

接的に反映される．

まず，任意のグラフ対に対して，構造類似性を表す尺度である

ノード間類似度を定義する．今，比較対象となるグラフを G1，

G2 とする．簡単のために，ノードラベルを 1種類，ノード数に

ついては，G1 のほうが G2 より多いとする．また，対象とする

グラフ集合全体から抽出されている部分グラフの数を J，それぞ

れの構造分布行列をM1，M2，さらに，部分グラフ pi を構成す

るノード数を size(pi)とする．このとき，グラフ G1 のノード x

とグラフG2 のノード yのノード間類似値 r12
xy およびノード間相

異値 d12
xy を以下のように定義する．

r12
xy =

J∑
j=1

αj min(m1
xj , m

2
yj) (2)

1 ≤ αj ≤ size(pj)

d12
xy =

J∑
j=1

βj |m1
xj −m2

yj | (3)

1 ≤ βj ≤ αj

m1
ij = m1(n1

i , pj) ∈ M1

i = 1, 2, · · · , I1

m2
ij = m2(n2

i , pj) ∈ M2

i = 1, 2, · · · , I2, I2 ≤ I1

これらを用いて，ノード間類似度 s12
xy を以下のように定義する．

s12
xy =

r12
xy

r12
xy + d12

xy
(4)

ここで，定義されたノード間類似度がより高くなるようなノー

ドペアを選び出す．そのための準備として，2つのグラフに含ま

れる部分グラフのうち最も大きな共通部分グラフを用意し，そ
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の部分グラフと関連を持つノードを各グラフより取り出す．そし

て，それらのノード群の中でノード間類似度を計算し，その値が

より高くなるノードペアを見つける．続いて，残りのノード群

の中でノード間類似度が高くなるノードペアを見つける．これ

は，比較するグラフに共通する最も大きな部分グラフに関連する

ノード同士はより高い類似度を得る可能性が高いと考えられる

からである．最終的に I2 個のノードペアを選び，それをグラフ

間類似度を評価するための比較ノードペアとして確定する．その

結果，グラフ G1 と G2 から選択されたノードペア (x1，y1), (x2

，y2), · · · , (xI2，yI2)に対して，グラフG1 とG2 のグラフ間類似

値 R12, グラフ間相異値 D12 およびグラフ間類似度 S12 を以下

のように定義する．

S12 =
R12

R12 + D12
(5)

R12 =

I2∑
i=1

r12
xiyi

(6)

D12 =

I2∑
i=1

d12
xiyi

(7)

このようにして定義したグラフ間類似度は，次のような考え方

に基づいている．

1. 各ノードの類似性を評価する際には，同一の部分グラフをも

つ個数を加味して評価する．したがって，部分グラフが対象

とするグラフ中にどのように分布しているかという点につい

ても，類似性評価に加味されることになる．

2. 部分グラフのサイズを類似性評価に加味することができ

ることとしている．これは，大きな部分グラフを共有する

かしないかという点が，類似性の評価に大きく影響する

であろうとの考え方による．ただし，類似値については，

1 ≤ αj ≤ size(pj)，相異値については，1 ≤ βj ≤ αj とす

る．これは，部分グラフのサイズの反映については，類似値

が相異値を下回らないという条件を置いたことによる．

3. 構造類似性の特性の考察

本稿で提案するグラフ間類似度では，特に，ノード数が大きく

異なる場合や，一方のグラフのみにノードラベルが存在し，他方

にはそのラベルが存在しない場合に，適切な類似度評価が行えて

いるかどうかについての検討が必要となる．

そこで，ここでも化学物質を例として，図 2 に示す 4 つのグ

ラフを用いて考えてみることとする．ここでは，ノード間類似値

および相異値の重みは αj = size(pj),βj = 1 とし，類似部分を

高く評価することとする．リンクラベルは 1種類，ノードラベル

は，C と O の 2 種類とし，グラフ G1 とグラフ G3 がノード数

が 4で一方に Oが含まれ，グラフ 2 とグラフ 4 がノード数 3で

一方に O が含まれている．また，抽出されている部分構造も図

中にあるとおり，少数ラベルである O についても，部分グラフ

図 2 構造分布行列とグラフ間類似度

Fig. 2 Structural Distribution Matrices and Graph Similarity

図 3 グラフ間類似度の抽出部分グラフによる影響

Fig. 3 Graph Similarity Influenced by Selected Subgraphs

としての頻度は基準以上であり，評価対象となることを意味して

いる．4つのグラフ間のグラフ間類似度では，同様の条件ながら，

S13 ≥ S24 となっている．まず，グラフを構成するノード数が少

ないほど，類似度を評価する際のノード数の差やラベルの違いに

よる影響が反映されることが推測される． 図 3 は，ノード間類

似度とグラフ間類似度をまとめた．図 3 を見ると，G2 は，G1，

G3 に同様に包含されているにもかかわらず，S12 ≥ S23 となっ

ていることがわかる．このことは，ノードラベルの違いが，抽出

された部分グラフに反映される場合には，ノードラベルの違いに

より類似度を下げるように機能することがわかる．しかし，部分

グラフである P3 や P4 が一定頻度に満たず，採択されない場合

3 日本データベース学会 Letters Vol.6, No.1



論文 DBSJ Letters Vol.6, No.1

には，それらが，相異値として反映されなくなるため，S′23 = 1，

S′12 = 0.944となり，S′12 ≤ S′23 と逆転することになる．この

ように，ある共通部分を共有したうえで，異なるラベルが付加さ

れているような場合には，その付加ラベルを含む部分グラフがど

のような頻度であるかによって, グラフ間類似度が制御されるこ

とになる．よって，評価対象となるグラフ集合のもつ全体として

の性質が，グラフ間類似度に反映されていることがわかる．

したがって，本稿で提案したグラフ間類似度は，対象とする 2

つのグラフ間でのノード数の違いやラベルの偏りについて，次の

ような特性を示すものと考えられる．

1. ノード数が大きく異なる場合：少ないノード数を持つグラフ

を基準にノード間類似度が評価されることになる．しかし，

多くのノードをもつグラフにのみ存在する部分グラフが，対

象とするグラフ中に一定頻度以上存在し，対象とするグラフ

集合のなかで採択されている場合には，一部のノードではそ

の影響を受けて相異値の増大を生むことなり，相対的に類似

度を低下させることとなる．しかし，多くのノードをもつグ

ラフにのみ存在する部分グラフが，対象とするグラフ集合に

ほとんど存在しない場合には，その部分グラフの影響が相異

値として反映されないため，類似度を低下させる要因とはな

らない．

2. 一方のグラフのみにノードラベルが存在し，他方にはその

ラベルが存在しない場合：該当するノードラベルについての

ノード間類似度はまったく評価されない．しかし，該当する

ノードラベルをもつグラフにのみ存在する部分グラフが，対

象とするグラフ集合中に一定頻度以上存在しており，その部

分グラフが，対象とするグラフに共通するノードラベルとの

組み合わせで構成されている場合には，一部のノードで相異

値の増大を生むことなり，相対的に類似度を低下させること

となる．しかし，多くのノードをもつグラフにのみ存在する

部分グラフが，対象とするグラフ集合にほとんど存在しない

場合には，その部分グラフの影響が相異値として反映されな

いため，類似度を低下させる要因とはならない．

4. まとめ

本稿で提案した構造類似性を反映したグラフ間類似度の定義

は，対象とするグラフ集合の特徴を反映するものとして定義され

た．これは，グラフを構成する各ノードの特徴を，対象とする集

合に存在する部分グラフとどのような関わりを持つかにより定

義し，各グラフはそのノードの特徴の集合体とみなすことにより

実現される．ただし，これを実現するための部分グラフ抽出に

ついては，同型の部分グラフを漏れなく抽出することができる

CL-GBI 法を用いるのが適当であると考えた．なぜならば，部

分グラフの戦略的な抽出が可能なため，必要に応じて抽出の粒度

を変えられ，計算量の調整を行うことができるからである．ただ

し，対象とするグラフ集合の性質と分析目的に応じて，必要とす

る部分グラフのもつ要件を明確にする必要がある．また，本稿で

提案した類似性は，化学物質のクラスタリングへ応用されている

が，今後は，更なる領域への応用を検討していきたい．
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