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　1． 最適化 とは

．
豊 か な経験や鋭い 勘は ， その 「最適化」 能力に よ っ て

高 く評価 され る 。 板前 は 素材 に 応じて 大きさ，調味料 の

組 み 合わ せ ， 添 加 時期 と量，火加減 ， 加熱時間な どの 最

適化 に 名人芸を発揮す る 。 しか し，調理 が科学で あ るた

め に は・そ の よ うな 最適条件の 設定理 由を物理や 化学 の

言葉 で 明確に 説 明す る と共 に ，法則性を導き出さ な けれ

ばならない 。
こ の よ うな最適条件 の 設定 を ル

ール 化し ，

優 れた調理を 容易に 再現 できる こ とが望 まし い 。

　本稿の 主題 で あ る 最適化手法は ，一
定 の 制約条件下 に

お け る最適化手順 の 規 劉化 を 目的に 開発されて きた
璃 ）

。

しか し現在 の と こ ろ   あらゆ る最適化問題 に 適用可能

な 手法 は 存在し な い し ，   複数目的を 同時 に 最適化す

る こ とは 不可能 な こ とを 初 め に 断っ て お きた い 。

　　 （1 ）　目的関数と因子

　 調理 の 例 は 最適化間題 の 中で も複雑な部類 に 属す る。

比較的単純な 例 として 魚を焼く火加減 と 時間を考えて み

よ う。
サ ン マ や ア ジ の ように 魚の 大きさ カミー定 な らば・

経験を積ん だ 主 婦 や板前ならば最適火加減と蒔間を直感

的に 設定す るで あろ う。 もちろ ん火が強すぎれば， 内部

の 蛋 韻 が熱変成す る 以前 に 外側が 炭化 して しま うし ・

遡 こ 弱すぎれば熱収支 バ ラ ン ス に よ り， い つ に な っ て も

内部に 火 が 通らない こ とに なる。

　 魚を焼い た 経験 に 乏 し けれ ば ， ある範囲内で 火力を調

節 し な が ら試行格誤 で ，美味 し く焼 くた め に 必要な 時間

を 探する違 い ない 。 許容範囲内で 火力が強け れ ば短時 間

で 焼ける で あ ろ うし，弱ければ長時間を要す る 。
こ の よ

　うに 火力 に 応 じ て 最適時間が変わ る 場合 ， 火力 を 固定 し

て最適時間を決 め て も ， 火力が 変わ る と最適時閭も変化

す る こ と に な る。こ の よ うな関係 は 揚げ物 に お け る油 の

濁度と時間，ク ッ キーを 焼 くオ F 一プ ン 温度と時間なども

　同様で あ ろ う。

　最適化 に お い て は 魚の 焼き具合を 表す ッ が 目的関数 で

あ る。 そ し て 温度と時間 を Xl と x2 で 表 し 因子 と呼び ，

上記関係を 1 式 で 表す。　　　　　　　　　　　　
t／

　　　　y ＝プ（x ）＝＝fCXi，　x2 ）　　　　　　　　 （1 ）

　 1 式で 個 々 の 因子水準 に対応す る焼き具合が応答な の

で ，y を 応答 関数 とも呼ぶ 。

f（x ）

　 最 火 値

ズ＼
ヘノ

　　　　　　　最羅

図 1．　 1 因子関数 f（x ）に お げる

　　　因子水準 （x ）と応答の 関係

，　キ ッ
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　さ らに簡単な例 で ，

一つ の 嗣子に よ り最適値が決定 さ

kる 目的 関数 で は 澗 者蠣 係は 図 ・と な る・こ の
ゆ

な系 で は，制約範囲内で ・ の 水準 を一定方向 に増灘
せ て f（x ）の 変化を 調べ る

一
因子最適化法 に よ り最大値，

最小値お よび それ に 対応す る 因子水準を容易に 決定 で き

る・姉 目醸 数で 購 髄 灘 す る と最大輝 題 は 最

小化問題とな るの で ， 全 く同 じ と考 え て よい d

　　（2 ） 複数因子 の最適化

　因子 数が二 つ 以上 に な る と因子 と目的関数と の 関係は

二 次元 で は表 せ ず ，
二 つ の 因 子 と応答か ら成 る三 次元 と

な る 。 こ の よ うな複数 因 子 の 組 み合 わ せ に 対 して 応答が

示す曲面 を 応答曲面 と呼び ， それを二 次元平面に 投影 し

て得られ る の が等高線で あ る　（図 2 ）。 もし二 つ の 因子

間に 相 互 作用 が 存在 しな け れ ば，単 に 因子数が増えた だ

けな の で 応答曲面 の 等高線 は 円 とな り，一
因 子最適化手

法の 繰 り返 し で 最適点 に 到達で きる （図 3 ）。
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図 2． 2 因子 （Xl，　nv ） 最適化 に お け る

　　　応答曲匳 （A ） と等高線 （B ）

　　　 ● ： 実験を行 っ た格子点

　 　 　 　 　 　 　8　　　　 9　　　　 10　　　　 11
　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 Xl

甌

疑甜
範 作騰 在 しな い 系醐 姻 子

　　　まず温度 （x2 ）を 72QC に 固定 し x1 （pH ）の 最適
　　　点 D を探 し ， 次に Xl を D に 固定し x2 と応 答の

　　　関係を 調ぺ れば，最適点 G に 到逮 で きる 。

x2

図 5．極値が複 数ある応 答曲面

　 とこ ろ が 魚焼 きにお ける 温度と時間の よ うに ，因子 ど

うしが相互 作用を有す る系 ，

』』
つ ま り相関す る系 で は 話 は

大分複雑 で応 答曲面は ラ グ ビーボール の よ うに な り，一

因子最適化 の 繰 り返 しで は最適点を見つ け られ な い （図

4）・ itの よ うな応答曲面 を示 す最適化で は ， 鋤 翫 、

の 二 つ の 因子水準 を 同 時に 動か さな けれセ撮 適点に た ど

り着 けな い 。そ し て 因子 ど うしが 相互作用 を有す る 系で

も， 間違い な く最適点 に到達で きる よ うに ， 手順をル ー

ル 化した の が最適化手法 に 他 な らない 。 さらに 因子 の 数

が増え る と，その ま ま で は 応答曲面を描けな い が ， 二 次

元 や 三 次元へ の 投影図を描 くこ とは可能で あ る。

　もし極大点や極小点が探索範囲内 に 二 つ 以上 で 真の 極

値が
一

つ ・他 は 偽 の 極値 （・
一

カ ル ） の 場合 ， さらに複
雑な応答曲面 とな り最適点探索は格段 に難し くな る （図

5 ）。 複数最適点の 探索 は 非常 に 難しい が，皿検量 法で 紹

介した遺伝ア ル ゴ リ ズ ム と焼き鈍 し （Simulated　Anne，
aling ）模倣ア ル ゴ リ ズ ム

d）
は 共 la”

・
度 登 りだ した 山か

ら他 の 山 へ 向か うこ とが で きる の で 最適化 は 可能で ある。
しか し両手法 は共 に 最適化 に 要す る 実験 回数 が 膨大 とな

り， 関数化 した 目的関数 に は 適用で きて も，実際に実験

を 行 う最適化へ の 適用 は難 しい 。

　づ ま りこ れ か ら紹介す る最適化手法は，
’
予備実験 か ら

最適点 の 存在す る 領域 ま で は 明らか に で きた ケ ース に 適

用する もの で あ る 。 今 日 まで食品分野 に お け る最適化手
法の 利用傚 皸 し て多 くは な い

5）。 こ れ を契機に 今後，

経験と勘が 幅を 利か す食品 分 野 に お い て
， 最適化手法 の

適用例 が増 え る こ とを期待した い 。

　　　　　　　　
S
　、　 9　　　脚 　　　ユ1　　　　　　 2．tt実験計画法

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 x1

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 最適点探索噸 数因子水準の 規則的な組 み 合わ せ を利
図 4’

窰謬靆欝藻1蹇海霾 鍔瓣灘黐縫舷二齲鸞曩胃瓣
　　　

の 最良水準 F は．真 の 最 冠点 （★）で は ない 。　　　　 水準 の 組み 合 わ せ で 実験 L一て 応答 を比 較す る 。

1
因子数 が
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少なけれ ば有用 で ある が，因子 が増え る に つ れ実験回数

も急速に増え ， 実用性が失わ れ る 。 た だ し必要な設備が

備わ っ て い れば複数の 実験を同時に進 め られ る の で ，1

回の 実験 に 長 時 間を 要す る 最適化に は 適す る 。

表 1．　3因子 （A ，B ，　C ）に 対す る完備型要因実験計画

実験 No ．
因 子

A B c
測定値

准
側

足
血

炭

12345678 十

十

十

冖

十

十

十

一

十

［

十

十

一

十

十

十

算

算

脚

翼

笋

劣

笋

鎚

　全因子の 考え得る 全組み 合 わ せ で 実験す る 完備型実験

計画法 と　（褒 1）， 組み合わ せ の
一

部だ けの 実験をす る

不 完備型 の 実験計画法が あ る 。 完備型 で e：　n 因子 で 水

準数を m と した 場合 ， すべ て の 組み 合 わ せ で a：　mF の

実験回数 とな る 。 （十 ，

一） の 2 水準 で 実験す る ケ r ス

で は ，因子数が 2 と 3 な らば実験回数 は 4 と 8で済むが，

6，7 因子 で は 実験数が急速 に 増え 2』 6傷 2v
’
＝ ・i

’
28 とな

る 。

3， 応答曲面法

　　（1） 考え方と手順

　 コ ーヒ ー中の 砂糖 （Xl ） と ミル ク （x2 ） の 量，及 び そ

れ らに 依存す る満足度 （y）の 関係を考えて み た い 。 ま

ず砂糖単独 で は ，
コ ．− e 一中の 砂糖量 と満足度の 関係は

図 6 の ように な り， そ の 関係は 2 式 で 表 され る。た だ し

向きが 凸な の で係数 at は マ イナ ス と なる 。 な お θ は こ

の モ デ ル に よ り説 明 され な い 誤差 で あ る。

　　　　Pt　 ＝ ・ 。＋ ・ ・X ・
2
＋ a ・x ・＋e 　 　 　 （2 ）

　つ ぎに 砂糖抜 ぎで コ ーヒ ーに 加え る ミ ル ク 量 と満足度

の 関係 も，同様な凸型 の 二 次関数 とな り3式で表され る 。

　　　　ツ
ニ bo十btX“十b2x2→−e 　　　　　　　　　　（3 ）

　 コ ーヒ ーに 砂糖 と ミル ク を共 に 加え る tr・一ス で は ミ 々

ク は甘昧に ， 甘味は 好み の ミル ク 量 に影響を 及ぼす こ と

か ら 4 式 と な る。

　　　　ツ
＝ ・。＋ ‘ il・t＋ 解 〜＋ ・・x ・＋・幽

2
＋ ・・耀 ・＋ θ

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（4 ）

　 4 式の 関係を図示す るに は （Xl ，
　x2 ） の 平面 と満足度

y か ら な る 三 次元 が必 要 で ，対 応す る 応答 は 上方 へ 湾曲

した曲面 ， す な わ ち 図 2 の よ うな応答 鵡面 とな り，そ の

二 次元 へ の 投影図は 図 4 と な る。 こ の 応答曲面を利用 し

　 　 　 　 　 　 砂 　糖 　量

図 6．砂糖 量 （Xl ）と満 足度 （y） の 関係
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た最適点探索が応答曲面法 （RSM ； Response 　 Surface

Methodolegy ） で あ る 。 応答曲面に 関数を当て は め れ ば，

そ の 関数か ら最適点 が 求 ま る。通常，因子どうし は相互

作用を有す る の で 応答曲面法 で は，交互 作用 の 項（Xl ・x2 ）

を 加えた二 次関数を利用す る 。 こ の よ うに 二 次関数を利

用す る理 由 と して ， 最適点近傍の 応答は すべ て 二 次曲面

との 説 もあ るが
6）

， 十分納得で きる説 明 は な さ れ て い な

い 。

応答曲面 を 描 くた め の 観測点がで ぎるだ け均一設こ全領

域を カ バ ーす る よ うに ， 中心 複合計画 を利用 した シ ン プ

レ 。 ク ス 図形 を探索範囲内に構築 L ， 図形 の 頂点や中心

点 に 因子水準を設定する （図 7）。

　な お シ ソ プ レ
ヅ

ク ス は 単体と訳 さ れ，変数 （次元数）

よ りも一つ 頂点が多い 幾何学図形を意味する 。 2 変数 な

らば三 角形 ，
3 変数な らば四面体とな る 。 因子水準 とそ

こ で 実験 し て 得た 応答を利用 し，重回帰分析か．ら4式の

係数を決定して 最適点を探索する 。

　　 （2 ） 応 用 例

　　   呈味成分の 濃度と嗜好性
7）

　 澄ま し汁に グ ル タ ミ ン 酸 ソ
ーダ （MSG ： ：t） と食塞

（NaCl ： x2 ）を添加 し て ，
　 RSM に よ り最適 な塩味強度

と旨味を 最大化す る 濃度の 組 み合わせ を探索 した 。 中心

複合計画 の 格子点 に 対 応 す る 濃度の 食塩 と MSG を 添

加 した ス ープを 調製 し（図 8）， 食味 と旨味に 関 して ［十 3

〜− 3］ で 評点 し て 得 た官能検査 ス コ ア ーを 応答と した 。

応答関数 （5 式）と応答曲面 （図 9）か ら推定された最

適組 み 合わ せ は MSG ＝ 0，379％，　 NaC1 ＝ 0．806％ で あ

っ た 。

　　　　 f（Xl ，　x2 ）＝− 4．54−1−6．50　x1 十 8。64x ：
− 5．54xla

　　　　　　　　　　」 4．69x2i− 2．86　xlx2 　　　　（5 ）
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図 7． 2 因子 と 3因 子 の 中心 復合計画 （A ，B ）とシ ン プ レ Ptクス 計圃法 （C，1））に おけ る笑験点 （o ）
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図 8．中心複 合計画 を 利用 した MSG と

　　　NaCl 濃度の 組み合わせ

　　   す り身の 添加物とテ クス チ ャ ーB
）

　含水量 ， 卵 の 白身，デ ン プ ン の 添加量 は す り身の 圧縮

強度 と針入強度に 影響を及ぼす 。 テ ク ス チ ャ
ー

の 面 か ら

は両強度 とも強 い こ とが望 ま し い 。 そ こ で 予備実験か ら

含水量 を 78％ に 固定 し，卵 白と デ ン プ ン の 最適添加量

図 9．MSG 轍 ）と NaCI （an ）濃度に 対す る

　　　嗜好 性 （yp）の 応答曲面

を RSM に よ り求 め た 。 探索範囲は 卵白，デ ン プ ン と も．
』
にす り身当た りo− 10％ （w ／w ）と し た 。 卵白とデ ソ

プ ン を ［0，工0〕， ［2，8］，…，［10，0］ の 2％ 間隔で 組

．み 合わせ て 添加 し た と こ ろ ，そ の 応答曲面 は 図 10 と な

り応 答関数 と して 6 式を得 た 。

（311 ）

ッ
＝39．67一ト1．94Xt ÷ 4．16 × 2

− 0．21　XIX2

　
− 0．27）ぐ〜− 0．34× 2z　　　　　　　　　　　　（6）
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　　　　　　　表 され る応答曲面を仮定 せず， あらか じ め決 め られた探

　　　　　図 le．デ ソ プ ソ と卵 白濃 度に 対す る

　　　　　　　　 圧縮強度の 応答曲面

　応答関数 か ら得た デ ン プ ン と卵白の 最適添加量は それ

ぞれ 3、5％ と 5．0％ で あ り， そ の 添加量 に お け る 圧縮強

度と針入強度 は 実際に最大 で あ っ た 。

　4． シ ン プレッ クス法

　実験計画法と RSM で は 選択 した因子 の 探索範囲内で

一
定 の ル ール に 基 づ き探索点を決定， そ t か ら得られた

応答か ら最適点を決定し た 。
つ まり，

こ れ らの 手法が 示

唆す る最適点とは ， あ くまで もなめ らか な応答曲面 の存

在 の 仮定の 下に 推定した最適点で ある 。 しか し実際 に ぽ

目に見えない 応答曲面 の 形 は 問題 ご と に 異 な るはずで あ

る し ， なめ らか な保証もな い 。 まさ に 闇夜の 登 山 で あ る 。

　 こ こ で紹介する シ ン プ レ
ッ ク ス 最適 化 法 は 特定関数 で

索範囲で実験を 逐次 お こ な い ，そ の 結果を利用しながら

最適点を探索する。 こ の ように 逐次実験を通して 最適点

を正確 に 突ぎ止 め る た め に ， 下記 の 4 点がル ール 化 され

た G

　  　探索範囲の 決定

　  　最初 に 探索する因子水準の 決定

　  　得 られた応答に 基づ く移動方向の 決定

　   　移動距離の 決定

　 ケ モ メ ト リ ヅ ク ス 分野 で は 最適分析条件 の 探索な どに

適用例 が非常に 多い
2）

。

　　（1 ）　正規シンプレ ッ クス 法

　1962年 イギ リス 人 の Spendleyが 考案 した の が正覬 シ

ン プ レ ッ クス 法
9） で あ り以後 ， 最適化効率 を 上 げる た め

に幾多の 改良法 が考案 され て今日に 至 っ て い る。この 手

法 で は ， まず探索範囲 の 中に変数の 数 よ りも
一

つ 多 い 図

形，す な わ ち シ ン プ レ
ッ

ク ス を設定す る 。 そ の 頂点 に 対

応す る因子水準 で 実験を行ない ，得られ た 応答 に 基づき

逐次図形 の 頂点を最適点 に 向け て伸ばす 。 こ の よ うな最

適化 の 図示 は ， 応答を 加えて 三次元 となる 2 因子最適化

が限界で あ る。しか し理論上 は何次元 で も， それ よ り　
一・

つ 頂点の 多い シ ン プ L・　Pt ク ス は 作れ る し ， それぞれ の 次

元忙お け る 因子水準 と応答との 関係を 投影図として 図示

す る こ とは 可能 で あ る 。 図示 した 応答は最適点の 探索に

大きな助けとな る
10・1！）。

　 探索範囲を 決 め た後の 最適化手順を 以下 に 示す 。

　　   出発 シ ン プ レ ッ クス の決定

　最初 に 探索す る 出発 シ ン プ レ
ッ

ク ス の 頂点は 7式と 8

式 か ら得ら滴 頂点座標の 行列を利用 し て 決定す る 俵

裹 2． シ ソ プ レ ツ ク ス 最 適化法の 頂点座標
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　探 索範 囲が （O， 100）の 2 因子系で頂点1 の 因子水準 を （10，10） とし た

場 会， 頂点 2 と 3 は それ ぞれ （10十 αp ；10十aq ） と （10十 ag ， 10十 a ρ） と

な る．α は シ ソ プ レ ッ クス の サ イ ズ を決 め る任意の 係数 で ある．　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 a＝＝O．6 と

する と ， 頂点 2 の 因子水準は ｛（0．966xO ．6x100 ）十 10｝＝ 68 と ｛（0．259×

0 ．6× 1QO）十10｝m ・Z5．5 となる，同様に 頂点 3 の 因子水準 は て25 ．5．68）で

あ る。

　　　　　　　　　　　　　〈312う
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2）。

・
一 ＃、

｛（n − ・）・研 ｝

数

・
一 譱 ｛研 卜 ・｝

但 し ， π
＝ 因子

（7 ）

（8）

　　両式か ら 幺 3， 4 因子で ｝＊　p と g の 組み合わ せ は それ

　ぞれ （0．966，0．259），（0．942 ， 0．236），（0．926，0．218）

　と な る 。

　　二 次元に お け る出発 シ ン プ レ
ッ ク ス

， すなわ ち三 角形

　の 各頂点 に お け る応答を 比較，順序づ けて表すと図 11

　とな る。応答 の 好 ま し さ の 順 に 頂点 は B （best）＞ N （next

t。 thec　best）＞W （worSt ）と呼ば れ る 。
　W の反対側の 線

分や平面 の 重心が セ ン ト ” イ ド （p） で ある。

　　   　応答に基づ く移勳方向 と距離 の 決定

　　a．W の 鏡像点　（R ） を優れ た応答 を 示す可能性が高

い 点とみな し ， こ こ を次の探索点とす る 。

　　　　 R ＝ P 十（P − w ）

b．もし R で の 応答が ， 新た な シ ン プ レ
ッ ク ス で 最も好

ま し くな い 応答を示した ら ， 新た な シ ン プ レ
ッ ク ス に お

け る N の 鏡鯲点 で 実験す る。 こ の ル ・一・ル の 目的 は 最悪

頂点 （w ）間の 往復を避け る た め で ある 。

　 c ．も し新 た な頂点が探索範囲 の 外に 出て し ま っ た ら，

そ こ で 実験を せ ずW に お ける 応答よ りさ らrc劣 る 応答を

割 り当て ，
シ ン プ レ

ッ ク ス を探索範囲内に 戻す 。

　 a−c の 3 ル ール を 利用 し なが らシ ン プ レ
ッ

ク ス が最適

点 に 近 づ く様子を 図 12 に 示 す 。 し か し 直感的 に も分か

る よ うに ，こ の よ うをこ サ イ ズ を固定 した シ ン プ レ
ッ

ク ス

法で は，幾つ か都合の悪い点が あ る 。 まず応答曲面が不

明で は ， 出発 シ ン プ レ ッ ク ス の 適切な サ イ ズ を 決め る こ

とが難 し い 。 大き過ぎれぽ 最適点 まで 頂 点 を伸 ば せ な い

し ， 小 さす ぎれば 最適化に 要する実験回数が増える。

　　（2） 改良シ ン プ レ ッ クス 法 （MDS ：Modified

　　　　 Simplex）12）

　正規 シ ン プ レ
ッ

ク ス 法の 欠点を克服す るた め に 考案 さ

れた の が MDS で ある。
　 MDS で は 応答曲面 の 形状に 応

じて シ ン プ レ
ッ ク ス の サ イ ズ を伸縮す る こ とで

， 最適点

の 遠方で の 加速，近傍 で の 減速 を可能と した （図 13）。

出発 シ ン プ レ
ッ クス は 正規法 と同じで あ る が，得 られ た

応答に 基 づ く頂点の 設定に 薪た な ル ール を導 入 した D

　  　R で の 応答が B よ、り良 い 場合 ， 同 じ方向 に さら

に 延長 した E で 実験す る。

　　　　E ＝P＋ α （P − w ）

　  　R で の 応答が N よ りも良 い が B よ り劣 る 場合，

坪 の 鏡豫点 で 実験す る 。

　  R で の 応答が N よ りも劣 る が 耳Z よ りは 良 い 易

x2

　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 Xl

図 11． シ ソ プ レ ッ ク ス 頂点の 応答比較と鏡像点

　　　 応答の 好 ま し さ は B＞N ＞W で
，
P，R

　　　 は 中点 と鏡 像鳥

x2

工 ．Xl

図 12．正 規シ ン プ レ ッ ク ス 法に よ る最適 点探索

　　　 1−23： 頂点番号， ★ ：最適点

x2

　 　 　 　 　 　 　 　 Xl

図 13．MDS 法 に お け るシ ン プ レ ヅ ク ス の 伸縮

　　　 各頂 点 の 意 味に つ い て は 本文参照

合 ， C ． で 実験する 。

　　　　Cr ＝ P十 β（P 一
助

　  　R で の応答が W よ りも劣 る場合， Cw で実験す

る 。

　　　　Cwxp 一
β（P

一
助

　  　も し C ． で の 応答が W よ り劣る場合 ， 探索を中

止 し範囲を 変えて 再出発する．
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　シ ン プ レ
ッ

ク ス 法 の 伸縮係数 α ， βと し て は 2．0 と 0．5

が よ く用い られ る 。 しか し最適な 係数 は応答曲面 の 形 状

に 応じて異な る こ とか ら， 次に示す SMS 法な ど様々 な

改良法 が 考案 さ れ て い る 。

　　（3）．改良シ ン プレ ッ クス法 2 （S雌S ：Super一

　　　　
唱
Modified　Simplex）1s）

　最適点 の 応答 が 同 じな らば，最適化に 要する実験回数

は ， よ り少な い こ とが 望 ま し い
。

よ り高い 最適化効率を

目指 し て 考案 された の hK　SMS 法 で あ る 。

　SMS 法 で は シ ン プ レ
ッ

ク ス の 伸縮係数 の 決定に 最悪

頂点 （W ）， 中点 （P），鏡像点 （R）の 因子水準 （X ）

と応答　（y） に二 次関数 （Pt＝biX2＋ b2x÷ b。） を 当 て は

め て 伸縮係数 を 決定す る　（図 14）。 そ の た め ， P に お け

る実験 も必要とな る 。 応答 の 最大値を 求 め る 探索で は 凸

型の 場 a ， そ の頂飾 撮 も高い 応答を示す可能性 が強 い

因子水準となる。 また 凹型 で は 二 次関数を外挿す る形 と

な り， 探索範囲の 境界が 次 の 探索点とな る 。 SMS 法で

は応答曲面 に 応 じて シ ン プ レ
ッ

ク ス を柔軟に 仲縮 し，最

適点遠方 で の 加速と近傍で の 減速が で きるの で ，
よ り効

率的な最適化が 可能 で あ る （図 15）。

　今日で も， 高い 最適化効率 を 目指 し た様 々 な 改良法 の

考案は 続い て い る 。 創意工夫 に 自信 の あ る読者 に は ， 改

良に 挑戦 され る こ とを勧め た い 。

　　（4） 適用 に 際 して の 留意 点

　 シ ソ プ レ
ッ

ク ス 法 の 適用t・ces して は，下記 の 4点に 留

意して実験計画をた て る 必要があ る 。

　  　因子 と応答 の 選択　因 子 数や 探索範囲が増加す る

と最適化に 要す る 実験回数も増え る の で ， 効率的 な最適

点探索 に は有用因子 と探索範囲を選ばな け れ ばならない 。

応答に 寄与 しな い 因子 を選 ん だ り因子 水準が広す ぎる と ，

最適点到達 に 要す る実験回 数が 増える 。
し か し逆 に 狭す

ぎる と，n 一カ ル な極値 に 収束し て し まい ，真 の 極値を

見落 とす こ とに な る 。 ま た 原料と生産量 の よ 瀕と
， 因子

水準を 上げる と応答 も比例 し て 増 え る よ うな 関 係 は 適用

対象 に ならな い 。
こ の よ うな場含 ， 応答の 単位原料当た

り収量へ の 基準化が必要 で あ る 。

　   　実験誤差　実験結果 に 応 じ て 次の 因子水準を 決定

す る逐次擽索法で は ， 応答 の 違 い は 実験誤差 よ りも有意

に 大きくな け れ ばな らない 。 最適化手法 の 適用 に 先立ち ，

同
一

条件 下 で 繰 り返 し実験 を行い ，そ の 実験 が 本来有す

る誤差 を算出し 実験の 精度 ， 言 い 換 え る と再現性 の 確認

を勧 め る。

　   　早ず ぎ る 収束　極 め て 少な い 実験回数 で 極値に 収

束した 場合 ， 因子水準の 範囲を 変 え て 最 適 化 を 行い ，再

び 同 じ 因子 水準と応答 に 収束す るか を調 べ ，それが ロ ー

カ ル な 極 値 で な い こ と を確認す る こ とが 望 ま しい 。．

油
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a　 wcR 　 b

　　　図 14．SM3 法 に お け る頂点座標の 決定法

a ： 探索範 囲の 下限，b ： 探索範 囲の上 限，　 W ： 最悪頂点 の

因子 水準，P ： 中点 の 因子 水準，　R ； 鏡 鱇点の 因子水準

x2

　 　 　 　 　 　 ズ ］

図 15．SMS 法に よる最 適点探索

　  　最適点 の証明　最適点 で ある こ とを 完璧 に 証 明 で

きる方法 は ない 。 真の 最適点 か どうか を確認す るた め に

は ， その 水準を 中心 点 と
’
す る中心 複合計画を適用す る か，

出発点を変 え た 最適化が 適用 されてい る。

た だ し真の 最適点 へ の 到達が技術 や コ ス 晒 か ら非常

に 困難 で あ っ た り，Pt・一カ ル な極値 と応答 に そ れ ほ ど違

い が な い と きは ，
P 一カ ル な極値を最適点と し て 受け入

れ て も
一向に 差し支えな い e

　　  　応 用 例

　分析化学 を 初め 様 々 な分野 で は よ く利用 さ れて い る シ

ン プ レ
ッ

ク ス 法 で あ るが，食 品分野で の 利用例は 少ない 。

こ こ で は 食晶分析 に 深 い 関係 を有す る HPLC 分析条件

（314 ）
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’
pa　16・ fi・P ・−r トグ ラ ム の 隣 接 ピ ークs・tvこ 鮒 る

　　　　　　 分離能 （f／9）
「
の 最適化 と食品に 直接関係する例を 紹介 した い 。

　   　lllPLC分析条件の 最適化

　 隣接 ピ
ー

ク 間 の 分 離 を 図 16 の よ うに し て 測 り 9式 に

よ り定 量 化 し，温度 ，

．
圧力などが許され る 範囲内に お い

て 10式の 応答関数 を最大化す る HPLC の 操作条件 を探

索す る 。

　　　　 P ＝

プ
「

／9　　　　　　　　
幽
　　　　　　　 （9 ）

　　　　 CRF ＝ ＝ Σ ln（P ・）　　　　　　　　　 （10）

　 基本 と なる応答関数 は 10式 で あ るが ， 分析時間を制
約条鰹 加えた式な ど，様 々 な 応答関蜘 ミ考案 さ れ て

い る の で ， 詳細 は成書
1め

や総説
15） を参照 さ れ た い 。

HPLC 分析条件の 最適 化に は 市販 の ソ フ トウ ェ ア もあ

るが，それ らは ほ と ん ど溶媒組成 の み の 最適化 を 目的 に

開発 され た もの で ある 。 しか し シ ン プ レ
ッ ク ス 法 を 利用

すればジ 流速や温度 ま で も組み込ん だ最適化が可能 とな

る 。

　   　メ イ ラード反応物 の抗菌活性 の 最大化
16）

　 リ ジ ン （Lys） と グル コ ース 　（Glc）　また ほキシ P 一

ス （Xy1） の 混合液を加熱 し，反応物の Staphylococcus
azareus に対す る阻止円半径 （mm ）を最大化する条件を

探索 した 。 因子は   リジ ン と糖 の 混合比 （1．0− 2 ．5），

  混合物濃度 （30− 50％W ／V ），   pH （9− 10），  

温度 （75− 85
°
C ），   反 応 時間 （25 − 30時間） の 5 因

子 で あ る。 Lys−Glc 系 で は ， 22 回 の 実験に よ り出発 シ

ン プ レ
ッ ク ス の 最良応答 で あっ た 22mm を 35　mm ま で

咼 め る こ とが で きた。一方，Lys−Xy1 系 で は 18 回目の

実験 で 示 され た 33mm が最大値で あ っ た 。 阻止円半径

と因 子水 準をそれぞれ 目的変数 と説明変数 と し て 重 回

帰分析を した と こ ろ，Lys−Glc系 で は濃度 と pH ，　Lys−

X フ1系 で は pH と反応時間が 抗 菌活性 の 発現に 重要な因

子で あ る こ とが 分か っ た。

　  　濃縮果汁 へ のエ ッ セン ス添加割合 の 最適化
17・「s）

　還元 ジ ＝＝一ス の 調製に 際 し，濃縮 果 汁 へ の 複数 エ
ッ

セ

ン ス の 添 加 割合 を 以下 の 手 順 で SMS に よ り最適化 した 。

そ し て 調製 し た 還元 S．P　＝L　一一ス 香気の 品質を官能検査で 確

認 した 。 具体的な 手1頂は 以下 の
’6 ス テ ッ プ で あ る 。   新

鮮果汁 ， 濃縮果汁，複数 エ
ッ

セ ン ス の GC 分析 。   エ

ッ セ ン ス の 添加量範囲 の 設定。   出発 シ ン プ レ v クス

の 頂点に 対応す るエ
ッ

セ ン ス 量を濃縮果汁 に 添加 した ジ

ュ
ー

ス 香 気 の GC パ タ ーン の 計算 ， すなわ ち シ ＝ ミ レ ー

シ ョ ン
。     で 得た GC パ タ

ー
ン と新鮮果汁香気 GC

パ ターン 間の 類似率　（0≦S（A ，B）≦ 1．0） の 計算 。  

SMS に よる パ タ ー ン 類似率を最大化す る エ
ッ

セ ン ス 添

加割合 の 探索 。   還元 ジ ュース と新鮮果汁 の 香 りの 官
能検査 に よる比較 。

　こ の ケ ース で は 「エ
v セ ン ス 添加 → GC 分析 → パ ター

y 類似率 の 計鋼 は 実際の 実験 で は な く， SMS を利用

した シ ＝ ミ レ ー
シ ョ ン の 繰 り返 しに よ り最適添加割合 を

探索 した 。

　 5．　コ ン ピ ュ
ータとソ 7 トウ ェ ア

　RSM は 実験 デ ータ に 対す る 重 回帰分析 の 適用 に よ り

係数を算出で きる の で SPSS ，
　SAS ，　U ロ scrambler な どが

利用 できる 。 また，こ れ らの ソ フ ト ウ ェ ア に よ り応答 曲

面や等高線も描け る 。 Unscrambler の 実験計画 メ ＝　
＝
H

で は ，探索範囲 を 入 力 すれば 因于 水 準を指示 し て くれ る 。

も っ と も Unscramblerが こ の よ
・
うな実験計画法を備え

る 目的は ， PLS や PCR の 適用 に 先立つ 検量用 データ の

作成 で あ る。一方，シ ン プ レ
ッ

ク ス 法 は 電卓で も、囚子水

準を計算で ぎるが ， 各種改良法 を利用 可能 な ソ フ トウ ェ

ア も ア ム ス テ ル ダ ム の Elsevier19） や ヒ ュース ト ン の

Statistical　Progra皿 s20
） な ど か ら IBM 互 換 機用 に 公開

さ れ て い る 。 な お 筆者 らは 既に BAS 工G で 書 い た ソ フ ト

ウ in ア を公開済み で ある L21），　 IBM 　PC 及び そ の 写換

機用 な ら ば握供可能 で ある 。
・

　 6． 結　　び

　多 くの 読者 に と っ て 初 め て 遭遇す る 考え方 や ， 開き慣
れ な い 用語に 満ち た 連載 とな っ て し ま っ た こ とを お詫 び

申し上 げ る 。 しか し ケ モ メ ト リ ッ ク ス は 問題 を理解 し 解
決す るた め の 手段 で ある に 過 ぎず，生命 や 宇宙 の 本質解
明 を 目指す分野 とは 性格が異な り，実際 に 身近な テ

ーV

や 問題解決 に 応用 され て初め て 真価を発揮す る もの で あ

る こ とは ， ご理 解 い た だ けた こ と と思 う。

　読者 ご 自身 の 研究 テ
ー

マ や 問題解決 に 役立っ と思わ れ

る 手法は ，是非遊び 心 で応用を試み て い た だ ぎた い 。そ

の 際 ， 初 め て の こ とで あれ ぽ当然，幾多の 不 明点へ の 遭

遇 は 避けられない。そ の よ うな困難 に 対して は 共 に 食べ

物 を 生 業 とす る
“
acolleague

”

と して ，微力な が ら能力

の 範囲内で 喜ん で協力 させ て い た だ く （〒 278 野田 市野

田 399 キ ッ
コ
ー

マ ン （株）研究本部，Te1 ： 0471235980
，

Fax： 047工 235550 ）。 ど の よ うな分野に お い て も好奇心

は 進歩 の エ ネ ル ギー
源 で あ り， 研究者数 の 増加 は レ ベ ル

ア ッ プ の 必須条件で あ る 。
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