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Root mean squared deviation (RMSD) is one of the most common metrics for comparing 

three-dimensional chemical structure similarity. The chemical structure similarity plays an 

important role in data chemistry because it is closely related to chemical reactivity, physical 

property, and bioactivity. Despite the wide use of RMSD, the simultaneous determination of 

atomic mapping and spatial superposition of RMSD is still a difficult problem to solve in 

polynomial time. We introduce an algorithm called mobbRMSD, which is formulated in 

molecular-oriented coordinates and uses the branch-and-bound method to obtain an exact 

solution for RMSD. Furthermore, we propose a structural clustering method, which improves 

the exponential scaling of the computational cost of mobbRMSD and asymptotically 

approaches polynomial scaling as the number of data increases. 
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RMSDは化学構造類似性の最も一般的なメトリックの一つである。化学構造類似性

は化学反応性や物理特性、生物活性に関連し、データ化学において重要である。RMSD

は広く普及しているが、原子マッピング最適化を伴う RMSD は未だ原子数に対して

多項式時間では解けない難しい問題である。我々は分子多量体に対して定式化された

厳密な RMSD（図 a）を効率的に求める分枝限定法アルゴリズム mobbRMSD を紹介

する。mobbRMSD は分子内の原子数に関係なく、分子数に対して平均指数時間で実

行できる（図 b）。更に我々は mobbRMSDに基づいた構造クラスタリングアルゴリズ

ムを紹介する。この方法はデータ数の増加に従って漸近的に平均多項式時間のアルゴ

リズムであり、分子数に対する指数スケーリングの問題を解消する。 
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