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開 発 意 図 
適 用 分 野 
期 待 効 果 
特 徴 な ど 

PCA,PLS,変数選択、ニューラルネットワーク、クラスタリングなどのケモメトリック

ス計算手法に加え、品質管理（Quality Control）を行うためのツールが利用できる。

操作はＧＵＩを通して簡単に行えるとともに、付属のチュートリアルにより統計解析

の初心者であっても短期間に本ソフトウェアを使用できるように配慮されている。 

適 応 機 種 名  IBM-PC/AT 互換機 

 O S 名 Windows95 以上 

 ソース言語 C++ 

 

 環    境 

 周 辺 機 器 特になし 

具 体 的 方 法 
 

流 通 形 態 
（ 右 の い ず 
 れ か に ○ 
 を つ け て 
 く だ さ い ） 

・日本コンピュータ化学会の無償利用 
 ソフトとする 
○独自に頒布する 
・ソフトハウス、出版社等から市販 
・ソフトの頒布は行なわない 
・その他     ・未定 

http://www.quebec.tutkie.tut.ac.jp/cac/から

試用版のダウンロードが可能。完全版は CAC
フォーラムにて配布。 

1. はじめに 
コンピュータが化学の分野で使われるようになってきた 1980 年代後半より、大量の化学データの獲得とデ

ータの処理が可能になってきた。それにともない、大量のデータを数学的、統計学的に処理するための計量

化学（Chemometrics：ケモメトリックス）の分野が発展し、さまざまな手法が開発されてきた。これらの手

法は化学のあらゆる分野の研究者にとって非常に有用で興味を引くものである。Chemish はケモメトリック

スに興味を持つ研究者が気軽に利用することができるように、ＧＵＩによる操作の簡便性、データ処理のし

やすさ、結果の表示の見やすさなど配慮して開発されたケモメトリックス総合システムである。Chemish を

使用することにより、主成分分析、線形重回帰分析、PLS、変数選択、ニューラルネットワーク、クラスタ

リングなどによるデータ解析をより的確に短時間で利用することが可能となる。なお、Chemish にはチュー

トリアルが付いており、操作方のみならず解析を進める上でのポイントなども併せて解説している。図１に

Chemish の実行画面例を示す。 
 



2. Chemishで利用できる計算手法 
 Chemish では、以下のようなケモメトリックス手法を試用することができる。 

・ 重回帰分析（MLR） 

・ PLS, QPLS 
・ 主成分分析（PCA） 
・ 各種ニューラルネットワーク 

① Back Propagation 
② Kohonen 
③ Counter Propagation 

・ 階層型クラスタリング 
・ 逆解析 

3. モデルの評価、予測および逆解析機能 
Chemish では、様々な手法でモデリングを

行ってできたモデルに対して、良好なモデルができたかどうか検定

を行うことができる。説明変数 R２、予測的説明分散 Q２、目的変数

の実測値と計算値の相関関係などを見ることでモデルの評価を行

う。 
また、得られたモデルを使用して、様々な値により目的変数値の

予測を行うことができる。図２は Back Propagation 学習によって

得られたモデルを使用して予測を行った例である。説明変数に様々

な値を入力することによって、それぞれに対する予測値が得られる。

また、このような手動入力だけではなく、ファイル入力による一括

予測も可能である。 
さらに、上の操作で得られたモデルをもとに、逆解析が可能となっている。逆解析とはモデル式の説明変

数に値を入れて目的変数値（予測値）を得る通常の予測とは逆に、目的変数に目的とする値（たとえば物性

値）を入れ、それを満足する説明変数の組（可能な候補材料のパラメータセット）を創出する操作である。

目的物性値や制約条件を入力し、説明変数 X の多次元空間内の点を指定した細かさで探索することで、目的

物性値を満足する説明変数 X を求められる。 
この他、PLS、QPLS については遺伝的アルゴリズム、MLR では STEPWISE 法による説明変数の最適化

を行うことが可能である。Back Propagation ニューラルネットワークでは、クロスバリデーションによる学

習回数および中間層のニューロン数それぞれの最適化が可能となっている。 

4. QC（品質管理）ツール 
QC（品質管理）は、製品の大量生産における品質の維持、向上のために重要な課題である。QC を行う場

合、製品全体の状態を観測するために、ヒストグラム、パレート図、各種管理図などを利用する。Chemish
では、これらの図を容易に描画できるようにするため、QC 計算ツールが利用できる。 
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図 2：予測画面 

 

図 1：Chemish の実行画面 
 


