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第１章　はじめに

1

この章の内容

Chemishとは
サンプルデータ

　この章では、ケモメトリックスソフトウェアChemishの紹介を行いま

す。また、この文書において用いられるサンプルデータについて説明
します。
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Chemishとは
1

Chemishとは

　Chemishは、東京大学 船津公人研究室 (前豊
橋技術科学大学) で開発されている、ケモメト
リックスソフトウエアです。1998年にVer.1.0
を発表して以来、毎年バージョンアップを重ね、
現在も開発が続けられています。詳細について
は、

Chemishホームページ

http://www.cheminfonavi.co.jp/chemish/

をご覧下さい。

　現在Chemishは使用できる機能の違いによっ

てプロフェッショナルバージョンとスタンダー
ドバージョンとがあり、後者をCACフォーラ

ム会員が使用できます。

　ChemishはMicrosoft Windows上で動作する
ソフトウェアで、動作環境はWindows 95 / 98 / 
Me / NT / 2000 / XPです。

主な機能

　Chemishは化学データの編集、解析、可視化の
ための豊富な機能を備えています。以下に
Chemishの主な機能を示します。

統計計算

平均、分散、標準偏差など

相関行列、主成分分析（PCA）

データモデリング

最小2乗法による線形重回帰分析

PLS、QPLS
ニューラルネットワーク

変数選択

StepWise（変数増減 / 減増）法

GAPLS、GAQPLS

クラスタリング

階層型クラスタリング

Kohonen ニューラルネットワーク

品質管理（QC）

ヒストグラム、パレート図、各種管理図

グラフ描画

棒グラフ

折れ線グラフ

2次元散布図

3次元散布図

曲面グラフ

　ケモメトリックス (Chemometrics) とは
chemistry と metrics を組み合わせた造語で、

日本語では計量化学と訳されます。統計学や
数学などの各種手法を化学データの解析に応
用し、有益な知見を得ることを目的とした学
問分野です。手法としては主成分分析、重回
帰分析、PLS、ニューラルネットワークなど
が用いられ、構造－活性 (物性) 相関、材料

設計、品質管理などの幅広い分野に用いられ
ています。

ケモメトリックスとは

　Computer Aided Chemistry Forum (CAC
フォーラム) は、CHEMICS研究会の活動を

基に、実践分野の拡大を図るため、平成８年
４月に新たに再スタートした研究会です。構
造解析、合成設計およびケモメトリックスを
中心としたコンピューターケミストリーに関
する技術の、普及、取得及び開発研究を目指
しています。CACフォーラムは産学官の会員

から構成され、構造解析部会、合成設計部会
及びケモメトリックス部会の部会活動を中心
に運営されます。更に、CHEMICS研究会精

神を尊重し、各部会を有機的に連携させた全
体活動、会員のレベルを考慮した技術指導及
び特定テーマに限定したより実践的な分科会
活動も行っています。詳細については、
CACフォーラムホームページ

http://www.cheminfonavi.co.jp/cac/
をご覧下さい。

CACフォーラムとは
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サンプルデータについて

　本ドキュメントでは、Chemishの紹介のため
のサンプルデータとして、主に2つのデータを
使用します。1つは "テストのデータ" であり、
PLSやBPなどのモデリング機能の紹介におい
て使われます。もう1つは "黒曜石のデータ" で
あり、モデリング以外の解析機能の例を示す際
に使用します。このページでは、これらのデー
タについて説明をします。

黒曜石のデータ

　黒曜石のデータ (stone.csv) は、サンフラン
シスコ湾付近の4ヶ所の採掘地で採取された黒
曜石について、蛍光X線を用いて微量元素の含
有量 (ppm) を測定したものです。測定された
のは以下の10種類の元素です。

Fe, Ti, Ba, Ca, K, Mn, Rb, Sr, Y, Zr

　各採掘地には1から4までの番号が対応付け

られており、各行の先頭にその番号が付いてい
ます。サンプル数は全部で63であり、その内

訳は以下のようになっています。

　　 採掘地 1 10 個

　　 採掘地 2 9 個

　　 採掘地 3 23 個

　　 採掘地 4 21 個

　各元素の含有量が行列に格納されており、各
行、各列にはラベルが付けられています。各列
のラベルは測定された元素の種類、各行のラベ
ルはそのサンプルがどの採掘地で採取されたか
を示す1から4までの数字です。また、各列の
平均が0、分散が1になるように規格化されて

います。

　このデータの出典を以下に示します。

佐々木愼一 他、化学者のためのパターン認識
序説、1984

テストのデータ

　テストのデータ (test.csv) は、ある試験にお

ける、各個人の点数と勉強時間などとの関係を
集計した仮想的なデータです。PLSや線形重回

帰分析などのモデリング手法の説明において使
用されます。

　サンプルはA君からZ君までの26人です。目

的変数はその試験での点数、説明変数は試験前
の一週間における勉強時間、テレビを見た時間、
睡眠時間と前回の試験の点数、授業態度を5段
階で評価した数値の5つとなっています。

　Chemishでは解析データを保存するための
ファイル形式として、CSVとCHSを用いて
います。CSV (Comma Separated Value) 形
式とは、値をコンマで区切って保存する形式
です。Microsoft Excel などの表計算ソフトで

広く用いられています。そのため、それらの
ソフトウェアを用いてChemishの入力データ
を作成することや、Chemishの解析結果をそ

れらのソフトウェアで読み込んで加工するこ
となどが容易にできます。

　CHS形式とはChemish独自のファイル形式
であり、複数の行列データを1つのファイル

として保存することができます。これにより、
Chemishの解析結果をファイルに保存してお

き、後でそのファイルを読み込んで参照する
ことができます。

データ形式
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第２章　基本的な操作方法

2

この章の内容

ファイルの新規作成
ファイルの読み込み

ファイルの保存
シートの削除

シートのコピー
シートの列選択

シートの転置
2 次元散布図
3 次元散布図
折れ線グラフ

棒グラフ
グラフの重ね合わせ

グラフを読む
グラフのコピー

グラフの印刷
グラフの保存

グラフの読み込み
グラフの設定

画面の変更
セルのカラー表示

　この章では、ファイルの読み込みや保存、グラフの表示や読み方
など、Chemishを使用する上で必要となる基本的な操作法について

説明しています。
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ファイルの新規作成
2

　Chemish では、ファイルとシートの 2 つ
の言葉を使用します。シートとは、Chemish 
上でデータを表示するスプレッドシートのこ
とを表します。Chemish では、計算の元に

なるデータや、計算結果など複数のシートを
同時に扱います。ファイルとは単一、または
複数のシートをコンピュータのディスク上に
保存したもののことを言います。

ファイルとシート

新しいファイルが作成され、
データシートが表示されます

メニューの選択１

シートサイズの決定２

シートの表示３

　シートは、データを記録したマスが 2 次元

に並んだもので、横方向を列、縦方向を行と
呼びます。列には説明変数や目的変数のデー
タが、行にはサンプルデータが記録されます。
Chemish では、説明変数と目的変数を区別

するために、目的変数を黄色の背景で表示し
ます。

シートの列と行

① [ファイル] をクリック

② [新規作成] をクリック

① シートの行数と列数を決めます

② [OK] をクリック
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ファイルの読み込み
2

　Chemish が扱うことのできるファイルは、

以下のようなものがあります。

• Chemish 専用ファイル
• CHS 形式 (*.chs)

• データファイル
• CSV 形式 (*.csv)

• グラフファイル
• Olectra Chart 2D 形式 (*.oc2)
• Olectra Chart 3D 形式 (*.oc3)

• 画像ファイル
• JPEG 形式 (*.jpg)

　これらの中で、シートに関係するものは、
CHS 形式と CSV 形式です。CHS 形式は、

計算の元になったデータの他に、計算結果な
ど Chemish 上で扱われる全てのデータを保
存することができます。CSV 形式は多くの

ソフトウェアで読み込むことできる特徴があ
りますが、選択した一つのシートしか保存す
ることができません。

ファイルの形式

ファイル“test.csv” が読み込まれ、

データシートが表示されます

メニューの選択１

ファイルの選択２

シートの表示３

ここでは、Chemish をインストールし
たフォルダの中の sample にあるファイ
ル “test.csv”を開きます

① [ファイル] をクリック

② [開く] をクリック

① 開くファイルを

　クリック
② [開く] をクリック
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ファイルの保存
2

メニューの選択１

ファイル名の指定２

保存の確認３

ファイルの保存を行うためには、シートが
作成されていなければなりません

マイコンピュータでファイルを保存したフォ
ルダを開くと、上図のようにデータがファイ
ルに保存されたことが確認できます

　ファイルからシートを読み込んだ場合や、
すでに一度ファイルに保存している場合は、
メニューから[ファイル]→[上書き保存]を選択

することで、同じファイルに再度データを記
録することができます。

上書き保存

　シート(次ページコラムを参照)単位でファ

イルに保存するときは、まず保存したいシー
トを選択し、次に、メニューから [ファイル] 
→ [シートの保存]を選択します。シートの保
存形式は、CSV形式になります。

シートの保存

① [ファイル] → [名前を付けて保存]
　 をクリック

② ファイル名を入力 ③ [保存] をクリック

① 保存先のフォルダを開く



第２章 基本的な操作方法 9

で き る C h e m i s hChapter

シートの削除
2

シートの選択１

メニューの選択２

シートの削除３

シートの削除を行うためには、あらかじめ計
算などを行って複数のシートを作成しておく
必要があります

[B]シートが削除された結果、手順1のとき
に6つあったシートが5つになり、削除され
たシートの右にあった[VAT]シートが表示さ

れます

　Chemish には、様々なシートの種類があ

ります。最も目にするのが、計算の元になる
データを記録したデータシート (XY シート) 
です。この他に、計算を実行することにより、
回帰係数や標準誤差などを記録した B シー
ト、モデルによる予測値などを記録した Y 
シートなどが作成されます。詳しくは、個々
の手法を参照してください。

シートの種類

① 削除したいシートを選択

② [削除] をクリック

① [シート] をクリック
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シートのコピー
2

シートの選択１

メニューの選択２

シートの削除３

選択したシートをデータシートとして、
新しくファイルが作成されます

① コピーしたいシートを選択

① [シート] をクリック

② [コピー] をクリック

新しいファイル名は、元のファイル名の末尾
に “_temp” を付けたものになります。新しい

データシートは、右端が目的変数、その他が
説明変数として扱われます



第２章 基本的な操作方法 11

で き る C h e m i s hChapter

シートの列選択
2

シートの選択１

メニューの選択２

列の選択３

新しいファイルの説明変数、目的変数に
する変数を選択します

シートの表示４

選択した説明変数、目的変数からなる新し
いシートが表示されます

① コピーしたいシートを選択

① [シート] をクリック

② [コピー] をクリック

左右の矢印を選択することで、選択された
変数を移動することができます
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シートの転置
2

メニューの選択１

シートの転置２

シートが転置され、縦方向と横方向が入れ
替わります

　シートの転置は、計算処理 (MLR や PLS 
など) を行っていない場合にのみ行うことが

できます。これ以外の場合では、メニューか
ら [転置] を選ぶことができません。

シートの転置

① [シート] → [転置] をクリック
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２次元散布図
2

シートの選択１

メニューの選択２

グラフの設定３

グラフの表示４

2 次元散布図が表示されます

グラフ上でCtrl キーを押しながらマウスを

上下にドラッグすることでグラフの拡大縮
小、Shift キーを押しながらドラッグするこ

とでグラフの移動、ドラッグのみでレンジ
の変更ができます

① 2 次元散布図を表示したい
　 シートを選択

② [2次元散布図] をクリック

① [グラフ] をクリック

① X 軸、Y 軸に表示する成分を選択

② [プロット] を選択
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３次元散布図
2

シートの選択１

メニューの選択２

グラフの設定３

グラフの表示４

3 次元散布図が表示されます

① 3 次元散布図を表示したい
　 シートを選択

② [3次元散布図] をクリック

① [グラフ] をクリック

① X 軸、Y 軸、Z軸に表示する成分を選択

② [プロット] を選択

グラフ上でCtrl キーを押しながらマウスを

上下にドラッグすることでグラフの拡大縮
小、Shift キーを押しながらドラッグするこ

とでグラフの移動、ドラッグのみで回転す
ることができます
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で き る C h e m i s hChapter

折れ線グラフ
2

シートの選択１

メニューの選択２

グラフの設定３

グラフの表示４

折れ線グラフが表示されます

① 折れ線グラフを表示したいシートを選択

② [折れ線グラフ] をクリック

① [グラフ] をクリック

① Y 軸に表示する成分を選択

② [プロット] を選択

グラフ上でCtrl キーを押しながらマウスを

上下にドラッグすることでグラフの拡大縮
小、Shift キーを押しながらドラッグするこ

とでグラフの移動、ドラッグのみでレンジ
の変更ができます
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で き る C h e m i s hChapter

棒グラフ
2

シートの選択１

メニューの選択２

グラフの設定３

グラフの表示４

棒グラフが表示される

グラフ上でCtrl キーを押しながらマウスを

上下にドラッグすることでグラフの拡大縮
小、Shift キーを押しながらドラッグするこ

とでグラフの移動、ドラッグのみでレンジ
の変更ができます

① 棒グラフを表示したいシートを選択

② [棒グラフ] をクリック

① [グラフ] をクリック

① Y 軸に表示する成分を選択

② [プロット] を選択
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で き る C h e m i s hChapter

グラフの重ね合わせ
2

メニューの選択１

グラフの設定２

グラフの追加３

グラフの表示４

ここまでに 1 つグラフが表示されるので、

続けて以下の設定を行います

① [グラフ]  → [折れ線グラフ] を選択

② Y 軸に表示する成分を選択

③ [プロット] を選択

① 系列を 1 にする

③ Y 軸に表示する成分を選択

④ [プロット] を選択

② 系列を 2 にする

① [系列の追加] をクリック
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で き る C h e m i s hChapter

グラフを読む
2

グラフの表示する１

カーソルの移動２

様々なグラフで同様の操作を行うこと
ができます

① グラフの設定を行い、任意のグラフ
を表示する

① プロット点上にマウスカーソルを移動する

ウィンドウ下部にデータが表示されます
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で き る C h e m i s hChapter

グラフのコピー
2

グラフの表示１

メニューの選択２

グラフを貼り付ける３

クリップボードにグラフがコピーされてい
るので、グラフを表示したいソフトウェア
で貼り付けを行います

　グラフのコピーは、貼り付けを行うソフト
ウェアによってベクトル形式、または、ラス
ター形式で行われます。ベクトル形式は拡大
縮小を行っても、ジャギー(絵がガタガタに
なること)が発生しないという特徴がありま
す。一方ラスター形式は、絵の情報が 1 ピク

セル単位で保存されているため、本来のサイ
ズよりも大きくすると、ジャギーが発生する
という問題があります。またラスター形式の
場合、ソフトウェアによっては正しくコピー
を行えない場合があります。このようなとき
は、「グラフの保存 (画像形式) 」で説明す
る方法により、画像をJPEG 形式のファイル

で保存した後、このファイルを読み込むこと
で問題を解決できます。

グラフのコピー

① グラフの設定を行い、任意のグラフ
を表示する

① [グラフ] を選択

② [コピー] を選択
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で き る C h e m i s hChapter

グラフの印刷
2

グラフの表示１

メニューの選択２

印刷の設定３

使用するプリンタを選択し、必要に応
じて印刷の設定を行う

印刷４

用紙の幅、または高さに合わせて印刷が行
われます

① グラフの設定を行い、任意のグラフ
を表示する

① [グラフ] を選択

② [印刷] を選択
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で き る C h e m i s hChapter

グラフの保存（データ形式）
2

グラフの表示１

メニューの選択２

保存の設定３

　グラフをデータとして保存するときのファ
イル形式は、2次元グラフの場合「Olectra 
2D Chart Files」に、3次元グラフの場合
「Olectra 3D Chart Files」になります。これ

らの形式によって保存されたグラフは、「グ
ラフを読み込む」で説明する方法により、グ
ラフを再度表示できます。

ファイルの形式

① グラフの設定を行い、任意のグラフ
を表示する

① [グラフ] を選択

② [保存] を選択

① ファイルの種類を
　 「Olectra Chart」
　 にする

② ファイルの保存先や、保存する
ファイル名を指定

③ [保存] をクリック
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で き る C h e m i s hChapter

グラフの保存（画像形式）
2

グラフの表示１

メニューの選択２

保存の設定３

画像の利用４

保存したファイルは、画像ビューアやワー
プロで利用することができます

① グラフの設定を行い、任意のグラフ
を表示する

① [グラフ] を選択

② [保存] を選択

① ファイルの種類を
　 "*.jpg"にする

② ファイルの保存先や、保存する
ファイル名を指定

③[保存] をクリック
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で き る C h e m i s hChapter

グラフの読み込み
2

グラフの表示１

メニューの選択２

保存の設定３

グラフの表示４

ファイルから読み込まれたグラフが、新し
く表示されます

① グラフを表示していない場合は、
　 まずグラフの表示を行う

① [グラフ] を選択

② [開く] を選択

① 2 次元グラフを読み込む場合は、
　 ファイルの種類を「Olectra 2D 
　 Chart Files(*.oc2)  」に、
　 3 次元グラフを読み込む場合は、
　「Olectra 3D Chart Files(*.oc2) 」
　にする

② 読み込むファイル名を指定

③[開く] をクリック
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で き る C h e m i s hChapter

グラフの設定
2

グラフを表示する１

メニューの選択２

グラフの設定３

グラフの更新４

設定内容が反映されたグラフが表示されま
す。ここでは、グラフタイトルが追加され
ています

① [グラフ] を選択

① グラフを表示していない場合は、
　 まず、グラフの表示を行う

② 選択した項目について
　 設定を行う

① 設定したい項目のあるタブを選択

③ 設定が終わったら [OK] をクリック

② [設定] を選択
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で き る C h e m i s hChapter

画面の変更
2

メニューの選択１

ツールバーの非表示２

ステータスバーの非表示３

元に戻す４

メニューの [ステータスバー] のチェックが

消えたことにより、ツールバーが表示され
なくなります

同様の操作によって、ステータスバー
を非表示にすることもできます

再度メニューにチェックを入れること
で、ツールバーやステータスバーを表
示することができます

① メニューから、[表示] → [ツールバー]
　 または、[表示] → [ステータスバー] を
　 選択する
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で き る C h e m i s hChapter

セルのカラー表示
2

メニューの選択１

カラー表示２

表示を戻す３

通常表示４

メニューのチェックが消えることで、通常
のセル表示が行われます

セルの値が大きいものほど濃い赤で、小さ
いものほど濃い青で表示されます

① メニューから、[表示] → [カラー] を
　 選択する

① 再度メニューから、[表示] → [カラー] 
　 を選択する
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で き る C h e m i s hChapter

第３章　基本的な統計手法

3

この章の内容

基礎統計量
相関行列を計算する

相関行列に色を付ける
相関行列からの散布図の表示

主成分分析の計算
主成分分析の寄与率をグラフ化する

主成分分析のT-Tプロット
重回帰分析

Y-Ycalcプロット
回帰モデルを用いた予測

一括予測
ステップワイズ変数選択

　この章では、Chemish を用いて基本的な統計解析を行います。平

均値や分散などの基礎統計量の計算や、相関行列、主成分分析に
よるデータ解析、重回帰分析による線形モデリングなどについて説
明します。
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で き る C h e m i s hChapter

基礎統計量
3

　基礎統計量とはデータ分析を行うために計
算する基本的な統計量のことです。Chemish
では、基礎統計量として、データ数、最小値、
最大値、平均、合計、分散、標準偏差の値を
求めることができます。

　主成分分析やPLS回帰などの解析を行う前

に、基礎統計量を計算することで、データの
おおまかな特徴を知ることができます。

基礎統計量とは

ファイルを読み込みます
ここでは "stone.csv" を用います

データを読み込む１

基礎統計量を計算する２

① [計算] をクリック

計算結果を確認する３

① 追加されたシート "S(XY)" を選択し、
　 計算結果を確認する

　計算結果として追加されるシートの名前は
計算元のシートの名前にS( )を付けたものに
なります。例えば、 “XY” という名前のシー

トについて基礎統計量を計算すれば、その計
算結果は“S(XY)”という名前のシートに格納

されます。

計算結果のシート名

② [基礎統計量]をクリック
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で き る C h e m i s hChapter

相関行列を計算する
3

データを読み込む１

　相関行列は行列の各列間において、相関係
数を計算したものです。例えば、相関行列の
3行4列目の値は、もとの行列の3列目と4列
目のベクトルの間で計算された相関係数の値
になります。対角要素については、同じベク
トル同士の類似度になりますので、常に1に
なります。また、x と y の相関係数は、y と
x の相関係数と等しいため、相関行列は必ず

対称行列になります。

相関行列とは

　相関係数とは2つのベクトルの類似度を表
す値です。ベクトル x と y の相関係数は、x 
と y との共分散をそれぞれの標準偏差で割っ
て計算します。相関係数の値の範囲は-1から
+1までであり、絶対値が大きいほどそのベク

トル間の相関が強いということになります。
+1に近い場合を正の相関が強い、-1に近い場

合を負の相関が強いと言います。

相関係数とは
相関行列を計算する２

計算結果を確認する３

ファイルを読み込みます ① 追加されたシート "CM(XY)" を選択し、
　 計算結果を確認する

① [計算] をクリック

② [相関行列]をクリック
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で き る C h e m i s hChapter

相関行列に色を付ける
3

相関行列を計算する１

メニューの選択２

色が付けられる３

① [計算] をクリック

② [相関行列]をクリック

① [表示] をクリック

② [カラー]をクリック

値の大きさによって色が付きます

　相関行列を計算する主な目的は、変数間の
関係を見ることです。相関行列の中のそれぞ
れの値を見て、変数間の相関について確認を
行います。相関係数が1に近い値の場合正の
相関が強く、-1に近い場合負の相関が強いこ

とになります。

　例えば回帰分析を行う場合には、相関係数
の絶対値が1に近いような説明変数の組があ

ると、モデルの予測性に悪影響を与えるため、
どちらか一方を除くなどの処置が必要です。
また、目的変数との相関が1に近いような説

明変数が存在すれば、重回帰分析を行う必要
はなく、単回帰で十分ということになります。

　Chemish には値の大小によって行列に色

を付けて表示するという機能があり、これを
用いると相関行列の中から絶対値の大きい値
を探すことが容易になります。使われる色は
赤と青で、値が大きいほど赤く、小さいほど
青く表示されます。0に近い数値は白く表示

されます。

相関行列の評価
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で き る C h e m i s hChapter

相関行列からの散布図の表示
3

相関行列を計算する１

散布図を表示する２

① シートの中から、散布図を表示させたい
セルを選び、Ctrlキーを押しながら
左クリックする

散布図が表示される３

　相関行列では、対角要素の値は必ず 1 にな

るため、見やすいように黄色で示しています。

対角要素の色
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で き る C h e m i s hChapter

主成分分析の計算
3

主成分分析を選択する１

計算条件を設定する２

計算結果を確認する３

① [計算] →[PCA] を選択

① センタリング、スケーリングを
　 行うかどうか選択する

② 最大成分数を設定する ③ 計算を開始する

① 追加されたシートを選択し、
　 計算結果を確認する

　主成分分析 (Principle Component Analysis) 
は、互いに相関のある多数の変数の情報を、
互いに相関の無い少数の特性値に縮約する手
法です。主成分スコアを計算し散布図を描く
ことによって、多次元の情報を視覚的にとら
えることができます。

主成分分析とは

　主成分分析では計算結果として5つのシー
トが得られます。T はスコア、P はローディ
ングです。そして、EXPV は X の各変数に
ついての累積寄与率、EXP はトータルの寄
与率と累積寄与率、Par は計算条件です。

　寄与率を見ることで、どの主成分までを用
いれば良いかが分かります。また、スコアを
見ることでデータの分布の様子が、ローディ
ングを見ることで各主成分の特徴が分かりま
す。

計算結果
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で き る C h e m i s hChapter

主成分分析の寄与率をグラフ化する
3

主成分分析を行う１

グラフの設定をする２

グラフが表示される３

② [グラフ] → [寄与率プロット] を選択

① 主成分分析を行う

① 寄与率または累積寄与率を選択する

② プロットする

寄与率のグラフ

累積寄与率のグラフ
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で き る C h e m i s hChapter

主成分分析の T-T プロット
3

主成分分析を行う１

グラフの設定をする２
グラフが表示される３

① 主成分分析を行う

主成分スコアの散布図

② [グラフ] → [T-Tプロット] を選択

① プロットする

　第3主成分までを用いた3次元散布図を描く
ためには、グラフの種類を3次元散布図に変
更した後、Z軸にシート[T]のt[3]を設定します。

3次元散布図

　ここで描いた2次元散布図では、サンプル
が4つのクラスタに分かれています。これは

黒曜石の採掘地によって元素の含有量に特徴
があるためです。どのクラスタがどこの採掘
地かを確認するには、グラフ設定ウィンドウ
でデータラベルの表示チェックボックスをオ
ンにして下さい。

4つのクラス
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で き る C h e m i s hChapter

重回帰分析
33

データを読み込む１

　重回帰分析 (Multi-Linear Regression ) とは、
複数の説明変数からなるXと目的変数yとの

間で回帰式を作成して解析を行う手法です。
線形重回帰分析ではモデル式は、

y = Xb + e

となります。ここでbは回帰係数、eは残差を
表しています。Chemishでは最小2乗法を用
いて、残差の2乗和が最小になるようなモデ

ル式を構築することができます。

重回帰分析とは

重回帰分析を選択する２

計算結果を確認する３

ファイルを読み込みます
ここでは "test.csv" を用いています

① [計算] →[MLR] を選択

① 追加されたシートを選択し、
　 計算結果を確認する
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で き る C h e m i s hChapter

Y-Ycalcプロット
3

重回帰分析を行う１

Y-Ycalc プロットを選択２

グラフの設定を行う３

重回帰分析を行います

① [グラフ] をクリック

① 設定を確認し [プロット] をクリック

グラフが表示される4

② [Y-Yプロット] をクリック
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で き る C h e m i s hChapter

回帰モデルを用いた予測
3

重回帰分析を行う１

予測ウィンドウを表示２

予測ウィンドウ３

重回帰分析を行います

予測を行う4

① [計算] をクリック
① 変数の値を変更する

② 予測値が計算される
② [予測] をクリック

予測ウィンドウが表示されます
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で き る C h e m i s hChapter

一括予測
3

重回帰分析を行う１

一括予測を選択２

予測用ファイルを開く３

重回帰分析を行います

予測結果を確認する4

ここでは "test_pred.csv" を用います

① 追加されたシートを選択し、
　 予測結果を確認する① [計算] をクリック

② [一括予測] をクリック
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で き る C h e m i s hChapter

ステップワイズ変数選択
33

ステップワイズを選択１

設定を行う２

結果を確認する３

① [計算] →[STEPWISE] を選択

① 手法の種類、基準値を設定する

② 強制変数を指定する

① 追加されたシートを選択し、
　 選択結果を確認する

　線形重回帰分析は、変数の数が多ければ多
いほど決定係数 (R2) の値が高くなるという

性質を持っています。しかし、それは偶然の
相関である可能性もあるため、必ずしも予測
的なモデルができているとは言えません。目
的変数に本質的に関係のない変数やノイズの
多く含まれている変数はモデルに入れるべき
ではありません。

　ステップワイズ変数選択法 (逐次選択法) 
は、予測的なモデルを構築するために適切な
変数を自動的に決定する変数選択手法です。
増減法では、目的変数と最も相関の強い1つ
の変数から始め、1つずつ変数を加えていき

ます。逆に減増法では、すべての変数を用い
たモデルから始め、不必要と思われる変数を
取り除いていき、最適な変数の組み合わせを
求めます。変数を追加あるいは削除するとき
には通常F値を基準とします。Chemishで設
定可能なFin、Foutの値はこのときの閾値で

す。

ステップワイズ変数選択
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第４章　PLS回帰、QPLS回帰

4

この章の内容

PLS回帰分析
R2のグラフを表示する

R2、Q2のグラフを表示する
Y-Ycalcプロットを表示する

PLSモデルを用いた予測
GAPLS法

　この章では、PLS法、GAPLS法について紹介します。PLS法は、ケ

モメトリックスの分野などで幅広く用いられている線形回帰分析手法
です。通常の最少2乗法による線形重回帰分析に比べ、予測的な回
帰モデルが得られることが知られています。また、GAPLS法は遺伝
的アルゴリズム (GA) を用いてPLS法に用いる変数を選択するため

の手法です。



第４章 PLS回帰、QPLS回帰 42

で き る C h e m i s hChapter

PLS回帰分析
4

PLSを選択１

設定を行う２

結果を確認する３

　PLS (Partial Least Squares regression) 法
とはケモメトリックスの分野で標準的に用い
られている線形回帰分析手法です。主成分分
析と同じように、変数からスコアを計算して
モデリングを行います。説明変数Xからt、目
的変数yからuと呼ばれるスコアを抽出し、そ

れらの相関が最大となるようにモデリングし
ます。通常の最少2乗法による回帰に比べ、

頑健で予測的なモデルが得られることが知ら
れています。また、サンプルの数よりも変数
の数の方が多い場合や、変数間に強い相関関
係が存在する場合においても、モデリングを
行うことが可能です。

　モデルの評価は主にR2とQ2の値で行いま
す。最大値はともに1で、値が大きいほど良
いモデルであることを示します。R2は通常の
決定係数、Q2は leave-one-out によるクロス

バリデーションを行った場合の決定係数です。
成分数ごとにこれらの値を評価し、最適な成
分数を決める必要があります。

PLS法とは

① [計算] →[PLS] を選択

① 設定を行います
　 ここではそのまま計算します

② 計算を開始する

① 追加されたシートを選択し、
　 選択結果を確認する
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R2のグラフを表示する
4

PLS回帰を行う１

R2プロットを行う２

グラフの設定を行う３

PLS回帰分析を行います

① [グラフ] をクリック

② [R2プロット] をクリック

① プロットする

グラフが表示される4

横軸が成分数、縦軸がR2の値です。
R2は成分数に対し、単調に増加します
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R2、Q2のグラフを表示する
4

設定ダイアログを表示１

系列を追加する２

グラフの設定を行う３

① [グラフ] をクリック

② [R2プロット] をクリック

グラフが表示される4

PLS回帰分析を行います。このとき

クロスバリデーションを行って下さい

① [系列の追加] をクリック

① [Q2] を選択

横軸が成分数、縦軸がQ2の値です。
Q2は成分数に対し、単調には増加しません。
最適な成分数は、Q2が最大となる 3 であると

考えられます
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Y-Ycalcプロットを表示する
4

設定ダイアログを表示１

グラフを表示する２

グラフが表示される３

① [グラフ] をクリック

② [Y-Yプロット] をクリック

PLS回帰分析を行います

① プロットする

横軸がモデリングに用いた目的変数の値、縦軸
がPLSモデルによる計算値です。ほぼすべてのサ

ンプルが対角線付近にあり、良好なモデルであ
ることが確認できます
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PLSモデルを用いた予測
4

予測ウィンドウを表示１

成分数を指定する２

変数の値を変更する３

PLS回帰分析を行います

予測値を確認する4

① [計算]→[予測] をクリック

① 最適な成分数を指定する

① 変数の値を変更します
　 ここでは勉強時間を 30 にしてみます

予測の結果から、30 時間しか勉強しなければ、
85 点ぐらいになることが分かります
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GAPLS法4

GAPLSを選択１

設定を行う２

結果を確認する３

　GA (遺伝的アルゴリズム) とは生物の遺伝
の様子を模倣した最適化手法です。0と1で表

現された遺伝子に対し、突然変異や交差といっ
た操作を行い、新たな遺伝子を作り出します。
そして各遺伝子について評価値を計算し、淘
汰、選択を行います。これによって、優れた
個体の周辺の空間が優先的に探索され、結果
として最適に近い解が効率よく発見できます。
アルゴリズムが簡単であり、また最適化能力
も比較的高いため、様々な分野において幅広
く用いられています。

　GAPLS法とは、そのGAを用いた変数選択

手法です。遺伝子の各ビットに説明変数の各
変数を割り当て、最適なPLSモデルを与える

変数の組を探索します。遺伝子の評価関数と
しては、leave-one-out 法によるクロスバリ
デーションの結果であるQ2値を用います。こ

れにより、予測的なモデルを構築することの
できる変数の組み合わせが得られます。GA
では初期条件などによって探索結果が変わる
可能性があるため、条件を変えて何度か計算
を行う必要があります。

GAPLS法とは

① [計算] →[GAPLS] を選択

① 追加されたシートを選択し、
　 選択結果を確認する

① GAの各種パラメータを設定します

② 計算を開始します
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第５章　クラスタリング

5

この章の内容

階層型クラスタリングとは
クラスタリング

クラスタリング結果の表示

　この章では、異なる性質を持ったサンプルをその類似度により分類
するクラスタリングと、Chemish でクラスタリングを行う方法について

説明します。
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階層型クラスタリングとは
5

階層型クラスタリング クラスタリング例

　階層型クラスタリングはクラスタリングの代
表的な手法で、以下のアルゴリズムに従ってサ
ンプルの分類を行います。

1. それぞれ 1 つのサンプルのみを構成要素
とする、n 個のクラスタ (集団) を作る。

2. 各クラスタ間の類似度を比較し、最も類
似したクラスタを統合する。

3. クラスタ数が一定数より少なくなればク
ラスタリングを終了し、そうでなければ
手順 2 へ戻る。

　手順 2 の類似度の計算には、以下に示すよ

うな式が用いられます。

∑∑
−

=

−=

−=

−=

qp
qpavg

qpqpcnt

qp

qp

nn
XX

xxd

CCxxd

XXxxd

XXxxd

　　
　

　　　

　　　

　　　

'
),(

),(

'max),(

'min),(

max

min

最近隣法

最遠隣法

重心法

平均距離法

ここで、xp、xq はクラスタ、X、X‘ はクラ
スタ内の要素、Cp、Cq はクラスタの重心、
np、nqはクラスタ内の要素数を示します。

クラスタリングのコツ

n 個のクラスタ

を作成する

類似したクラスタ
を統合する

一定個数のクラスタ
にまとまったら

終了する

　クラスタリングの結果は、使用する類似度計
算法やクラスタ数によって異なったものになり
ます。最適な類似度計算法やクラスタ数は、対
象とするデータの特徴などにより変わるため、
類似度計算法やクラスタ数を変化させながら最
適な設定を求める必要があります。
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クラスタリング
5

データの準備１

メニューの選択２

クラスタリングの設定３

クラスタリングが行われ、[Z] シートに計算の結
果が 、[Class] シートにクラスタリング結果が 、
[ParC] シートに計算パラメータが表示されます

シートの表示４

① [ファイル] → [開く] を選択し、
　 クラスタリングを行いたいデータ
　 を開く

① [計算] をクリック

② クラスタリングの種類と分割
　 するクラスタ数を指定

② [クラスタリング] をクリック

② [計算開始] をクリック
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クラスタリング結果の表示
5

クラスタリング結果が、クラスタごとに色
分けして表示されます

クラスタリングの実行１

グラフの設定２

結果の表示３

この例では、石の成分 Fe と Ca を軸にとっ
ています。図からは、石の産地 1 と産地 2 
をこれらの成分で分類できないことが分か
ります

任意のデータでクラスタリングを行います。
ここでは、"stone.csv" を使用しました

この例では、石の成分 Fe と Ba を軸にとっ

ています。図から、石の産地がクラスタリ
ングされていることが分かります

2 次元、または 3 次元プロットを行います

① 表示する変数を選択する

② [ラベルの表示] と
　 [クラスタリング
　 結果の表示] を
　 チェック

③ [プロット] を
　 クリック
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第６章　Back Propagation
ニューラルネットワーク

6

この章の内容

BPニューラルネットワークとは
BPニューラルネットワークの学習
学習回数-Q2プロットを表示する

中間層の最適ユニット数を求める
予測を行う

　この章では、代表的なニューラルネットワーク手法である、Back 
Propagation ニューラルネットワーク (BPNN) について説明します。
またChemishで BPNN によるモデリングを行う方法について説明し

ます。
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BPNNとは
6

BPNNの概要

　Back Propagationニューラルネットワーク
(BPNN) は、階層型のネットワーク構造をもっ

た教師ありのニューラルネットワークです。最
急降下法を用いて実際の出力と希望の出力(教
師信号)の誤差が最小になるように結合荷重を

変更することで学習を行います。誤差をもとに
結合荷重の変更量を計算する様子から、誤差逆
伝播法と呼ばれます。

　BPNN では中間層に非線形ユニット、出力
層に線形ユニットを用いた3階層型ネットワー

クモデルを用いてモデリングを行います。出力
層のユニットを線形にすることにより、出力値
は－∞から＋∞の値をとることが可能となり、
非線形モデリングを行うことができます。

　下図は、BPNN の概念図です。

　ネットワークは入力x1, x2, ･･･, xdに対して、
N個の中間層を経て出力層から値を出力します。

入力層→出力層の計算

　次式によって、中間層のa番目のユニットで
の総和Saを算出します。

ak

d

k
kaa xwS θ+=∑

=1

( )Ts
t

a
a /exp1

1
−+

=

　中間層の出力taを出力層への入力とし、出力
層のl番目のユニットにおける総和Olを計算し

ます。

∑
=

+=
A

a
laall tO

1

ην

ここで、Wkaはk番目の入力層ユニットとa番目
の中間層ユニットとの間の結合荷重(重み)、θa
はa番目の中間層ユニットのバイアスです。

　次にSaに対してシグモイド変換を行い、a番
目の中間層ユニットは次式のtaを出力します。

ここで、νalはa番目の中間層ユニットとl番目
の出力層ユニット間の重みで、ηlはl番目の出

力層ユニットのバイアスです。
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BPNNとは
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　ネットワークの出力が求まったら、その出力
と教師信号との誤差関数Eが最小になるように

結合荷重とバイアスの修正を次式により行いま
す。
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( )
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( ) ( ) Tttoz
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(l=1,2,…,m  a=1,2,…,A  k=1,2,…,d)

結合荷重の修正

ここで、z は教師信号、Δνalは出力層への重

みの修正量、Δηlは出力層のバイアスの修正
量、αおよびβは学習定数を表します。

　以上の手順により、出力層ユニットから中間
層ユニットを経て入力層に向かって出力誤差
(z-o) が伝わって、重みとバイアスの修正が行
われます。この修正を誤差Eが十分小さくなる

まで繰り返すことによって、ネットワークの学
習が行われます。

　BPNNの学習を成功させるためには、いく

つかのパラメータを適切に設定することが必
要になります。Chemish では、中間層のユ

ニット数、学習回数、学習率などの値を設定
することが可能です。一般に誤差を減少させ
るためには、中間層ユニットを多く、学習回
数を多く、学習率を高く設定します。

学習パラメータ

　BPNNの学習が適切に行われたかどうかを

判断することは、それほど簡単ではありませ
ん。中間層のユニット数、学習回数、学習率
などの値を高く設定することによって、学習
誤差の値を小さくすることはできますが、誤
差が小さいだけでは良いモデルであるとは断
言できません。学習に用いるデータに過剰に
依存してしまう、いわゆる過学習が起こるた
めです。過学習状態のネットワークでは、外
部データについて精度の高い予測を行うこと
ができません。

　過学習を起こしていないかを確認するため
には、学習に用いていない外部データを用い
た予測テストや、Leave-one-outなどのクロ
スバリデーションが有効です。またChemish
には自動的に最適な中間層ユニット数を求め
る機能も実装されています。

モデル評価
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BPNNの学習
6

設定ダイアログを開く１

中間層の設定２

出力層の設定３

学習回数の設定４

計算設定ダイアログが表示される

① 中間層の数を直接入力するか
　コンボボックスから選択する

① 学習回数を直接入力するかコ
　 ンボボックスから選択する

① 出力層の数を直接入力するか
　コンボボックスから選択する

① [計算] をクリック

② [BP] をクリック
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BPNNの学習
6

モーメント係数の設定５

ネットワーク温度の設定６

学習開始７

計算結果を見る８

計算結果のシートが追加される

① 見たいシートをクリック

① [計算開始] をクリック

① ネットワーク温度を直接入力する
　 かコンボボックスから選択する

① モーメント係数を直接入力する
　 かコンボボックスから選択する

BPNNの学習結果がシートに表示される
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学習回数－Q2プロットを表示する
6

学習の設定を行う１

計算結果を見る２

結果をグラフにプロット３

グラフを見る４

　Q2値が最も大きいものが最適学習回数であ

り、各計算結果は最適学習回数時のものにな
ります。

最適学習回数

① [クロスバリデーション] に
　 チェックを入れる

① [グラフ] をクリック

② [Q2プロット] をクリック
② [計算開始] をクリック

① [Q2] をクリック

各学習回数のQ2の値がシートに表示される

各学習回数のQ2の値がグラフに表示される
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中間層の最適ユニット数を求める
6

学習の設定を行う１ 計算結果を見る２

　Back Propagation 学習を行う場合には、

どの程度中間層のユニットを用意するかとい
うことが重要になります。一般に中間層のユ
ニットを多くすると教師データとニューラル
ネットワークの出力の誤差は小さくなります
が、ユニットの数が多すぎると学習データ
(教師データ)の場合のみ出力の誤差が小さく
なるオーバーフィッテイング(過学習)と呼ば

れる状態になります。この問題を解決するた
めに、Chemishでは自動的に最適な中間層ユ

ニット数を求める機能を実装しています。

中間層のユニット数　BPNNでは通常、学習前に重みをランダム
に初期化しますが、Chemishでは重みの初期

値をファイルから読み込むことにより、ある
一定の値に設定することもできます。

　重みの初期値のファイルを読み込むには、
まず重みのシートW1、W2があるCHSファイ
ルを用意します。次にBPの計算条件設定ダ

イアログの「重みの初期値を読み込む」とい
うテキストの下にあるテキストボックスに
CHSファイルのパスを入力します。また参照

ボタンをクリックすると、ファイルを選択す
ることもできます。残りの計算条件の設定方
法は、普通に学習させるときと同様に行いま
す。

重みの初期値の固定

① [中間層の最適化] に
　 チェックを入れる

② [計算開始] をクリック
中間層の最適ユニット数を求めるために
行った計算結果がシートに表示される

① [HL] シートを選択
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予測を行う
6

予測ダイアログを開く１

説明変数の値を入力する２

予測値が表示される３

予測ダイアログが表示される

　Chemishでは学習済みのBPNNを用いて、

複数の入力データを用いた一括予測を行うこ
とができます。一括予測を行うためには、ま
ず予測させたい説明変数をCSVファイルとし
て用意します。このときCSVファイルと学習
済みのBPNNの説明変数の数が同じになるよ

うにします。

　次にメニューから [計算]－[一括予測] をク
リックすると、CSVファイルを開くためのダ

イアログが表示されます。このダイアログで
予測させたい説明変数が格納されたCSVファ

イルを開くと、一括予測を行った計算結果の
シートが追加されます。

一括予測

入力した説明変数に対する予測値が表示される

② [予測] をクリック

① 各説明変数の値を変更する

① [計算] をクリック
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第７章　品質管理

7

この章の内容

品質管理とは
ヒストグラムの表示

パレート図の表示
管理図の表示

　この章では、Chemishで簡単な品質管理を行う方法について説明

します。
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品質管理とは
7

品質管理の基礎 品質管理に関する文献

　製品を大量に製造する場合、さまざまな要因
によってその品質にはばらつきが生じます。品
質管理とは、統計的な手法によりこのようなば
らつきを解析し、消費者の満足する製品を一定
の品質を保ちつつ、なるべく低いコストで製造
するための手法です。

　一般に品質管理には、「QC 七つ道具」と呼

ばれる以下の手法がよく用いられます。

• パレート図
• 特性要因図
• ヒストグラム
• 管理図
• チェックシート
• 散布図
• 層別

　Chemish ではこれらのうち、ヒストグラム、

パレート図、管理図、散布図を用いた分析を行
うことができます。散布図については、既に説
明が行われているので、そちらを参照してくだ
さい。

　新QC七つ道具とは、主に管理者を対象と
して開発された、新しいQCのための手法で

す。言語データを図形を用いて整理すること
で、企画や立案、計画、予測といった作業を
効果的に行うことができます。新QC7つ道具

は以下のものからなります。

• マトリクス図法
• 系統図法
• 連関図法
• 親和図法
• PDPC 法

• アローダイアグラム
• マトリクスデータ解析法

新 QC 七つ道具

1. 奥村士郎、改訂版 品質管理入門テキスト、
日本規格協会 (1996) 

2. 石原勝吉 他、やさしいQC七つ道具、日本
規格協会 (1980) 

　品質管理には、統計的手法の知識の他に、そ
れらを使って得られた結果を考察するノウハウ
が必要になります。このように品質管理には広
範な知識が必要になるため、興味のある方は初
めに以下に挙げたような入門書を参考にされる
ことをお勧めします。
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ヒストグラムの表示
7

ヒストグラムを表示するための新しいシー
トが追加される

データを開く１

計算を行う２

メニューの選択３

あらかじめ、データファイルを開いておく

グラフの表示４

グラフにマウスカーソルを合わせることで、
どの範囲にどれだけの度数 (データの個数) 
があるかが分かる

① [QC] → [ヒストグラム] をクリック

① 範囲を決定する。[区間数を指定] の場合、
　データの全範囲を指定した区関数で分割し、
　 その区間の範囲にあるデータの数を数える。
　[最小値と区間幅を指定] の場合、最小値
　 から区間幅ごとにデータが含まれる回数を
　 数える

② [計算開始] をクリック

① [グラフ] → [ヒストグラム] をクリック
② ダイアログが出たら、[プロット] を
　 クリック
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パレート図の表示
7

パレート図を表示するための新しいシート
が追加される

メニューの選択１

計算の設定２

グラフの設定３

データファイルを読み込む

グラフの表示４

要因が全体に占める割合の大きい順に表示
されます。右端は、手順 2 によって除外さ

れた要因の総計です。赤線は累積比率です。
この例では、4成分で全体の半分の要因を占

めていることが分かります

① [QC] → [パレート図] をクリック

① 原因となる要因のうち、全体に占める割合
　 が一定以下のものを除外するように設定を
　 行う。数量で指定することもできる

② [計算開始] をクリック

① [グラフ] → [パレート図] をクリック
② ダイアログが出たら、[プロット] を
　 クリック
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管理図の表示
7

管理図を表示するための新しいシートが追
加される

メニューの選択１

計算を行う２

グラフの設定３

グラフの表示４

赤と緑で示された UCL (上方管理限界線) と
LCL (下方管理限界線) の間に折れ線グラフ

があるときは、正常であると言えます。管
理限界線は通常 3σ 法によって定められ、

この線よりも外側にあるデータは確率的に
起こりにくい値であり、異常であると判断
されます

管理図の種類の詳細は、参考文献などを参
照してください

データファイルを読み込む

① [QC] → [管理図] をクリック

① 管理図の種類を選択する。ここでは Xbar
　 管理図を使用する。サンプル数は、計算に
　 サンプルをいくつ使うかで、上記のファイ
　 ルでは、1 ～ 5 まで指定できる。標準値を
　 任意の値に指定する事もできる

③ [計算開始] をクリック

① [グラフ] → [管理図] をクリック
② ダイアログが出たら、[プロット] を
　 クリック
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第８章　Kohonen ネットワーク、
Counter-Propagation

8

この章の内容

Kohonenネットワークとは
Kohonenネットワークの学習

重みベクトルを表示する
学習データを発火させる

U-Matrixを見る
CPとは

CPの学習
重みベクトルを表示する

応答曲面を表示する

　この章では、Kohonen の自己組織化ネットワークと、その拡張で
ある Counter-Propagation について説明します。また、Chemishで
Kohonen ネットワークや Counter-Propagation の学習を行う方法

について説明します。
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Kohonenネットワークとは
8

概要

　Kohonenの自己組織化ニューラルネットワー
ク ( Kohonen ネットワーク )  は、 Teuvo
Kohonen によって1982年に発表された教師な

し学習を行うニューラルネットワークの一種で
す。Kohonen ネットワークは大脳視覚野での

情報処理を模倣したものであるといわれ、デー
タ分類や情報圧縮に有効な手法として注目され
ています。化学の分野においても、Kohonen 
ネットワークを用いた研究が数多く発表されて
います。

　Kohonen ネットワークでは下図に示すよう
な 2 次元のマップを用いて学習を行います。

この図では、それぞれの円がニューロンを示し
ており、各ニューロンは重みベクトルを持って
います。この図では重みベクトルを矢印で表現
しています。学習の目的は図右に示すような 2 
次元マップを得ることであり、これにより多次
元情報のクラスタリングや次元縮約を行うこと
ができます。右にKohonenネットワークの学習

アルゴリズムを示します。

学習アルゴリズム

　以上の手順により、Kohonen ネットワークは

入力空間でのサンプルデータの分布を学習し、入
力空間での相対的な位置関係（トポロジー）を保
持したままサンプルデータを二次元平面上のマッ
プに写像します。Kohonen ネットワークにおい

ても、他のニューラルネットワークと同様に、学
習に用いるパラメータを適切に設定することが必
要になります。主なパラメータとしては、学習回
数、マップの大きさ、学習率などがあります。

1. マップ上のすべての重みベクトルをランダム
に初期化する

2. 参照する入力ベクトルを一つ選択する

3. マップ上の全ニューロンの中から、入力ベク
トルに最も類似する重みベクトルを持った
ニューロン（勝者ニューロン）を選択する。
一般には類似度としてユークリッド距離を用
いる

4. 勝者ニューロンとその近傍ニューロンの重み
ベクトルを、入力ベクトルに近づくように修
正する

5. 設定した学習回数に達していれば終了する。
そうでなければ手順 2 へ戻る
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Kohonenネットワークの学習
8

設定ダイアログを開く１

マップサイズの設定２

学習回数の設定３

学習範囲の設定４

① 競合層のマップサイズの大きさ
　 を直接入力するかコンボボック
　 スから選択する

② [Kohonen] をクリック

① 学習回数を直接入力するかコ
　 ンボボックスから選択する

① 学習範囲を直接入力するか
　コンボボックスから選択する

計算設定ダイアログが表示される

① [計算] をクリック
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Kohonenネットワークの学習
8

学習率の設定５

近傍関数の選択６

学習開始７

計算結果を見る８

計算結果のシートが追加される

　近傍関数はバブル型とトライアングル型が
選択できます。バブル型は近傍ニューロンの
修正強度がすべて等しい近傍関数です。トラ
イアングル型は勝者ニューロンからのトポロ
ジカル距離が増加するにつれて、修正強度を
線形に減少させていきます。

近傍関数

① 近傍関数を選択する

① [計算開始] をクリック
① 学習率を直接入力するか
　 コンボボックスから選択する

① 見たいシートをクリック

Kohonenネットワークの学習後の各計

算結果がシートに表示される
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重みベクトルを表示する
8

ダイアログを開く１

グラフの設定２

結果を見る３

　重みベクトルの等高線グラフ上でマウスを
ドラッグすることで３D散布図と同様に回転
させることができます。また、Shift キーを

押しながらマウスをドラッグすることでグラ
フの移動、Ctrlキーを押しながらマウスをド

ラッグすることで拡大、縮小を行うことがで
きます。

等高線図

等高線グラフダイアログが表示される

重みベクトルの等高線グラフが表示される
① [グラフ] をクリック

② [重み等高線図] をクリック

① [X_W] を選択 ② 表示させたい項目を選択

③ [プロット] をクリック
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学習データを発火させる
8

ダイアログを開く１ 発火データを選択する２

グラフの設定２

等高線グラフダイアログが表示される

グラフが表示される４

① [グラフ] をクリック

② [重み等高線図] をクリック

① [X_W] を選択 ② 表示させたい項目を選択

① データを選択する

② [プロット] をクリック
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U-Matrixを見る
8

ダイアログを開く１

グラフの設定２

結果を見る３

　U-Matrix法はKohonenネットワークにおい

て、クラスタの境界を把握するための手法で
す。隣接するニューロンとの間で重みベクト
ルの距離を計算します。もし、この値が大き
ければ、そこにはクラスタの境界があると考
えることができます。逆に小さければ、同じ
クラスタに属するニューロンであると見なせ
ます。

　また上の図のようにU-Matrixの値を用いて

等高線図を描くことによって、クラスタの分
布状況を図示化することもできます。これを
見ることで、データの分布状況を容易に把握
することができるようになります。図で壁の
ようになっている部分が、クラスタの境界を
示しています。

U-Matrix法とは

等高線グラフダイアログが表示される

U-Matrix の等高線グラフが表示される

① [グラフ] をクリック

② [重み等高線図] をクリック

① [U-Matrix] を選択する

② [プロット] をクリック
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Counter-Propagationとは
8

概要

　Counter-Propagation手法は、Hecht-Nielsen
が発表したKohonenネットワークの拡張モデル

で、教師ありニューラルネットワークの一種で
す。多次元データを用いた非線形モデリングを
行うことができます。学習の結果については、
Kohonenネットワークにおける重みベクトルの
等高線図と同様に、3次元グラフとして視覚化

することが可能です。

　Counter-Propagationネットワークは、下図
のようにKohonenネットワークの2次元マップ

にもう一枚出力層を加えた構造を持っています。
そのマップは応答平面と呼ばれ、Kohonenネッ
トワークの2次元マップと同時に学習が行われ
ます。以下にCounter-Propagationネットワー

クの学習アルゴリズムを示します。

学習アルゴリズム

1. Kohonenネットワークと同様に、入力ベク

トルに最も類似する重みベクトルを持つ勝
者ニューロンを探索する

2. 勝者ニューロンとその近傍のニューロンの
重みベクトルを入力ベクトルに近づく方向
へと修正する

3. 応答平面上において勝者ニューロンと同じ
位置にあるニューロンとその近傍ニューロ
ンの重みベクトルを、教師信号ベクトルに
近づく方向へと修正する

4. 設定した学習回数に達していれば終了する。
そうでなければ手順1へ戻る

勝者ニューロン
勝者ニューロン

近傍ニューロン
近傍ニューロン

：入力ベクトル

：教師信号

① 重みベクトルをラン

ダムに初期化

③ 入力ベクトルに最も類

似する重みベクトルを

持つニューロンを探索

④ 勝者ニューロンとその近

傍ニューロンの重みベクト

ルを入力ベクトル、教師信

号に近づくように修正

⑤ Kohonenマップとそ

のマップ上に対応

する応答が得られ

る

② 参照する入力ベクトルをランダムに選択し

③、④を収束するまで繰り返す

Kohonenマップ
Kohonenマップ

Kohonenマップに

対応する応答

Kohonenマップに

対応する応答
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Counter-Propagationの学習
8

設定ダイアログを開く１

一般的な設定２

入力側の設定３

出力層の次元数の設定４

計算設定ダイアログが表示される

① [計算] をクリック

① マップサイズの大きさ、学習回数を設定する

② [CP] をクリック

① 競合層の学習範囲、学習率、
　 近傍関数を設定する

① 出力層の次元数を直接入力するか
　 コンボボックスから選択する
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Counter-Propagationの学習
8

出力層の学習範囲を設定５

出力層の学習率を設定６

学習開始７

計算結果を見る８

計算結果のシートが追加される

① 出力層の学習範囲を直接入力するか
　 コンボボックスから選択する

① 出力層の学習率を直接入力する
　 かコンボボックスから選択する

① [計算開始] をクリック

① 見たいシートをクリック

Counter-Propagationの学習後の各計

算結果がシートに表示される
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重みベクトルを表示する
8

ダイアログを開く１

等高線図を選択２

重みベクトルの選択３

等高線グラフダイアログが表示される
重みベクトルの等高線グラフが表示される

結果を見る４

① [グラフ] をクリック

② [重み等高線図] をクリック

① [X_W] を選択する

① 重みベクトルを選択する

② [プロット] をクリック
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応答曲面を表示する
8

ダイアログを開く１

等高線図を選択２

重みベクトルの選択３

等高線グラフダイアログが表示される
応答曲面の等高線グラフが表示される

結果を見る４

① [グラフ] をクリック

② [重み等高線図] をクリック

① [Y_W] を選択する

① 重みベクトルを選択する

② [プロット] をクリック
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第９章　逆解析

9

この章の内容

逆解析とは
候補を提案する

候補のスクリーニングを行う

　この章では、Chemishで逆解析を行う方法について説明します。
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逆解析とは
9

概要

　逆解析とは、何らかのモデルにおいて、目的
の予測値を得ることのできる説明変数の組を自
動的に探索する手法です。通常の予測では説明
変数の値を指定し、その結果として目的変数の
予測値が得られます。逆解析ではこれとは逆に、
目標とする目的変数値を入力として、それを実
現することのできる説明変数の組を探索します。

　逆解析では、まず説明変数と目的変数との関
係をMLR、PLS、BPNNなどのモデリング手法

を用いてモデル化します。次に、目的物性値や
制約条件を入力して全空間探索することにより、
目的物性値を満たす説明変数を得ます。

モデル式

モデリング

クラスタリング

スクリーニング
全空間探索

Counter-Propagation (CP)
線形モデリング
・線形重回帰 (MLR)
・PLS法

非線形モデリング
・QPLS 法
・Neural Network (NN)

　全空間探索とは、説明変数の多次元空間内の
点のうち制約条件を満たすものを、設定した間
隔にしたがって順次モデル式に入力して予測値
を計算していき、目標とする予測値を示す点を
候補として提案する操作です。

　全空間探索によって提案される候補は、制約
条件を満足するものをすべて探索しただけなの
で、計算条件によっては相当な数となります。
そこで、候補のスクリーニングによって、有力
な候補の絞込みを行います。Chemishでは、
Counter-Propagationを用いたスクリーニング

手法を実装しています。

　以下に逆解析の流れ図を示します。

全空間探索とは

実現可能な候補候補解析データ

目的物性値
制約条件
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モデリングを行う１

設定ダイアログを開く２

要求特性を入力する３

最適値を入力する４

モデリングの計算結果のシートが追加される

設定ダイアログが表示される① MLR、PLS、QPLS、BPNN
　のいずれかでモデリングを行う

① [計算] をクリック

② [逆解析] をクリック

① 目的変数の有効特性の
　範囲を入力する

① 目的変数の最適値を入力する
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重要度を入力する５

データの範囲を入力する６

計算間隔、計算値を入力７

　計算間隔は、コンボボックスになっていま
す。セルをダブルクリックすることによって、
1/5から1/100までの候補が表示されますので、

そのなかから計算間隔を指定します。例えば
1/5を指定すると、最小値から最大値の間が5
等分されて、その各値を用いた予測値計算が
行われます。また計算値は、計算間隔を値で
指定するためのものです。例えば、1.0を指
定すれば、1.0間隔で予測値計算が行われま

す。

計算間隔、計算値

① 目的変数の重要度(1~10)
　を入力する

① 各説明変数の最小値、
　最大値を入力する

① 説明変数の計算間隔、
　または計算値を入力する
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計算開始８

結果を見る９

　逆解析を行うと [RA] と [RApar] の 2 つの
シートが追加されます。この2つのシートが
逆解析の計算結果です。[RApar] には逆解析

を行った際の計算条件が記述されています。
全探索を行う際の各説明変数の範囲、計算間
隔、計算値などです。[RA] には、逆解析に

よって得られた候補が記述されています。
[RA] の右端の列は得られた候補がどの程度
条件を満たしているかを示す値 “スコア” が
格納されています。スコアが10に近いほど条

件に一致した候補であるといえます。

逆解析の結果

逆解析の計算結果のシートが追加される

① [OK] をクリック
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設定ダイアログを開く１ 結果を見る３

計算条件を設定２

計算設定ダイアログが表示される

グラフダイアログを開く４

① 計算条件を設定する
　 (Counter-Propagationの章を参照)

計算結果のシートが追加される① [計算] をクリック

② [候補のクラスタリング] をクリック

② [計算開始] をクリック

① 見たいシートをクリック

計算結果のシートが表示される

① [グラフ] をクリック

② [重み等高線図] をクリック
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グラフの設定１５

グラフの設定２６

結果を見る７

グラフが表示される
等高線グラフダイアログが表示される

　逆解析により発生する候補は、計算条件に
よっては非常に大量になる場合があります。
そこで、候補をKohonenマップに発火させ、

その発火位置によりスクリーニングおよび評
価を行います。例えばクラス3のY_Wのグラ
フ上にクラス3の候補を発火させた場合を考

えます。このとき、赤い部分に発火する候補
は、学習データにおける評価値の高いサンプ
ルと似たような説明変数を持っていることが
分かります。つまり既存のものと大差が無く、
新規性はあまり期待できないと考えられます。
逆に青い部分に発火した候補は、学習サンプ
ルの中に似たような説明変数を持ったものが
なく、新規性が高く、かつ高い活性を示すこ
とが期待できます。

マップの評価

① マップを選択する

② 発火データを選択する

① [Y_W] を選択する

③ [プロット] をクリック





<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /None
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CalCMYKProfile (U.S. Web Coated \050SWOP\051 v2)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Error
  /CompatibilityLevel 1.4
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJDFFile false
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
  /DoThumbnails false
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /SyntheticBoldness 1.00
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize true
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments false
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 300
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterColorImages true
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 300
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterGrayImages true
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 1200
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 1.50000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName (http://www.color.org)
  /PDFXTrapped /Unknown

  /Description <<
    /ENU (Use these settings to create PDF documents with higher image resolution for high quality pre-press printing. The PDF documents can be opened with Acrobat and Reader 5.0 and later. These settings require font embedding.)
    /JPN <FEFF3053306e8a2d5b9a306f30019ad889e350cf5ea6753b50cf3092542b308030d730ea30d730ec30b9537052377528306e00200050004400460020658766f830924f5c62103059308b3068304d306b4f7f75283057307e305930023053306e8a2d5b9a30674f5c62103057305f00200050004400460020658766f8306f0020004100630072006f0062006100740020304a30883073002000520065006100640065007200200035002e003000204ee5964d30678868793a3067304d307e305930023053306e8a2d5b9a306b306f30d530a930f330c8306e57cb30818fbc307f304c5fc59808306730593002>
    /FRA <>
    /DEU <>
    /PTB <>
    /DAN <>
    /NLD <>
    /ESP <>
    /SUO <>
    /ITA <>
    /NOR <>
    /SVE <>
    /KOR <>
    /CHS <FEFF4f7f75288fd94e9b8bbe7f6e521b5efa76840020005000440046002065876863ff0c5c065305542b66f49ad8768456fe50cf52068fa87387ff0c4ee575284e8e9ad88d2891cf76845370524d6253537030028be5002000500044004600206587686353ef4ee54f7f752800200020004100630072006f00620061007400204e0e002000520065006100640065007200200035002e00300020548c66f49ad87248672c62535f0030028fd94e9b8bbe7f6e89816c425d4c51655b574f533002>
    /CHT <FEFF4f7f752890194e9b8a2d5b9a5efa7acb76840020005000440046002065874ef65305542b8f039ad876845f7150cf89e367905ea6ff0c9069752865bc9ad854c18cea76845370524d521753703002005000440046002065874ef653ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000520065006100640065007200200035002e0030002053ca66f465b07248672c4f86958b555f300290194e9b8a2d5b9a89816c425d4c51655b57578b3002>
  >>
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [2400 2400]
  /PageSize [612.000 792.000]
>> setpagedevice


