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2個体分散遺伝的アルゴリズムによるタンパク質の構造予測
岩橋 　崇史

1 目標課題

2個体分散遺伝的アルゴリズム（Dual Individual Dis-
tributed Genetic Algorithm : Dual DGA）1) によるタ

ンパク質の構造予測を行う．

2 研究の進捗状況
2.1 Dual DGA

Dual DGA1) は，DGAにおいて 1島内の個体数を 2
とし，その個体数に適した遺伝的オペレータを適用した

ものである．本手法は DGAと比較してアルゴリズムが
簡単化しており，かつ解探索能力に優れている．
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Fig. 1 Dual DGA

2.2 Dual DGAによるタンパク質の構造予測

構造予測を行うタンパク質は Met-enkephalinを用い
た．存在する 19個の二面角が設計変数に相当する．二面
角の値から求まるエネルギー値が-11kcal/mol以下のと
き最適解とみなす．実験で使用したパラメータを Table
1に示す．移住間隔を 2，3，4の 3つのパターンを用意
し，実験を行った．試行回数は 30回である．

Table 1 パラメータ
個体数/島 2 設計変数 19
島数 3200 ビット数/設計変数 9
移住個体数/島 1 交叉率 1.0
移住間隔 2,3,4 評価計算回数 1900000

Fig. 2に実行結果を示す．Fig. 2において，30回試
行における median（中央値），worst（最悪値），best
（最良値）の 3つの値は全て終了世代の値である．すべ
ての移住間隔において，中央値，最悪値に差はないこと

が分かった．最悪値については，移住間隔 3のとき最も
低い値を示していることが分かった．

Fig. 2 実行結果

Fig. 3に 30回試行における終了世代の最適解および
-10kcal/mol以下の解の発見率を示す．移住間隔 3のと
き，最適解発見率が 93%であり，他の移住間隔の場合の
最適解発見率よりも高いことが分かった．そして，-10
以下の解の発見率についても同様のことが言える．これ

より，移住間隔 3のとき，他の移住間隔と比べて有効な
解探索を行っていることが分かった．

Fig. 3 最適解，-10以下の解の発見率

　先月の研究により，DGAによるMet-enkephalinの構
造予測において，十分な個体数が必要であることが確認

された．Dual DGAについても同様であり，今回の実験
では，個体数を 6400とした．そして，移住間隔の大き
さをいくつか用意し，実験したところ，移住間隔の大き

さによって，最適解発見率に違いが生じることが分かっ

た．よって，Dual DGAを用いたMet-enkephalinの構
造予測では，十分な個体数とともに終了世代に対しての

移住間隔の大きさ，すなわち移住回数が重要であること

が分かった．

3 今後の課題

EVOLVE/Gシステム上で Dual DGAを実装し，タ
ンパク質の構造予測を行う．
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