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１． 本課題の研究の背景、目的、関係するプロジェク

トとの関係 

  筆者らは，スーパーコンピュータ「京」のためのソ

フトウェア開発プロジェクト「次世代生命体統合シミ

ュレーションソフトウェアの研究開発」において，理

化学研究所次世代計算科学研究開発プログラム・デー

タ解析融合チームの一員として，プロジェクトの研究

開発課題の一つとして掲げている大規模遺伝子ネット

ワーク推定プログラムの研究開発を行っている． 筆者

らが開発研究している大規模遺伝子ネットワーク推定

プログラム SiGN は，ノンパラメトリック回帰による

ベイジアンネットワーク，状態空間モデル，グラフィ

カルガウシアンモデル，ベクトル自己回帰モデルを遺

伝子ネットワークモデルとして利用し，遺伝子発現デ

ータなどから遺伝子発現の依存関係を表す遺伝子ネッ

トワークを推定するためのものである．そのうちベイ

ジアンネットワークを利用したものを SiGN-BN，状態

空間モデルは SiGN-SSM，グラフィカルガウシアンモ

デル及びベクトル自己回帰モデルを利用したものを

SiGN-L1 と呼んでいる．それぞれのモデルのパラメー

タ推定及びネットワークの構造推定は非常に計算に時

間がかかるため，スーパーコンピュータを利用した大

規模計算が欠かせない．本研究では，これらの遺伝子

ネットワーク推定法に対して「京」を利活用する新規

アルゴリズム・ソフトウェアを開発し，既存アルゴリ

ズムが適用不可能であった大規模遺伝子ネットワーク

推定を可能にすることが研究課題のひとつである．高

精度・大規模な遺伝子ネットワークの推定が可能にな

ることにより細胞内での遺伝子の発現の依存関係を予

測することが可能になり，薬剤作用機序解明や新規薬

剤標的遺伝子の同定などが可能になることが期待され

る． 

「京」は２０１１年度より試験利用がはじまり２０１

２年度も引き続き「京」実機を用いてアルゴリズム・

ソフトウェアの開発が可能であったため開発に必要な

計算の大部分は「京」を用いた．しかし利用時間が限

られている等制約があったため RICC を補助的に利用

した． 

 

２． 具体的な利用内容、計算方法 

まず，ベイジアンネットワークを用いる SiBN-BN の

うち，ヒト全ゲノムに適用可能な Neighbor Node 

Sampling & Repeat (NNSR)アルゴリズムの動作確認

を行った．NNSR アルゴリズムは NNS 法により抽出

した遺伝子セットに対し並列にサブネットワークを推

定することにより大規模な遺伝子ネットワーク推定を

可能にしたアルゴリズムである (Tamada et al., 2011)．

「京」対応のため富士通製乱数ライブラリなどを使用

するようにコードを変更したため，過去の実験結果と

の比較が必要となったため RICCを用いて実施した． 

次に L1正則化法を用いた遺伝子ネットワーク推定を

行う SiGN-L1 の実行テストを，RICCを用いて実施し

た．SiGN-L1 は L1 正則化法を用いるいくつかのアル

ゴリズム・モデルに対応するがここでは構造方程式モ

デルに基づき個人ネットワークのプロファイリングが

可能な Network Profiler (Shimamura et al., 2011)と

呼ばれるアルゴリズムの並列版の実装を行い，その動

作確認を行った． 

 

３． 結果 

SiGN-BN NNSRアルゴリズムの動作確認の結果を図

１に示す．過去に Tamada et al. (2011)で用いたシミュ

レーションデータを用い 256 並列（コア）で計算を行

った．その結果両者に差がないことが確認された． 
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図１．閾値を動かした際の sensitivity/specificity の値．横軸が
sensitivity，縦軸が specificity を表す．緑の破線が過去の計算結果．

赤の実線が変更後のコードの RICCでの実行結果． 

 

SiGN-L1 については開発初期段階での動作確認であ

ったが新たに行ったMPI版の実装において 256並列で

の実行を確認している．SiGN-L1 に関しては，RICC

の利用はこの初期開発段階で利用にとどまり，大部分

は「京」の実機を利用した．したがって，ここに特筆

すべきデータなどは特にない． 

 

４． まとめ 

RICC を用いて SiGN-BN NNSR アルゴリズムと

SiGN-L1 Network Profiler の動作確認を行った．両者

は「京」で開発を継続し，現在，筆者らのウェブペー

ジ (http://sign.hgc.jp/)上で公開している． 

 

５． 今後の計画・展望 

本年度がプロジェクトの最終年度であるため RICC

を用いた研究としては本年度で終了である．SiGN は

「京」利用プロジェクトである HPCI 戦略プログラム

分野 1「予測する生命科学・医療および創薬基盤」や新

学術領域研究「システム的統合理解に基づくがんの先

端的診断，治療，予防法の開発」で利用予定であるた

めアルゴリズム・ソフトウェアの研究開発自体はそら

らのプロジェクトにて継続予定である． 
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