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かじめ行われた実験からどの程度効き目があるのかを，  

数値的データとして得た活性値を全体評価とし，どの  

置換基の組み合わせが最も効果的であるかを調べるた  

めに，個々の置換基の部分効用値を解析，及び評価し  

た。特に従来では全体評価が単なる順位データでしか  

与えられなかったが，【5】では全体評価として数値デー  

タそのものを部分効用値に反映させた．   

しかし実瞭の創薬研究では，1つの化合物からは活  

性値だけでなく，脳内移行性や代謝安定性など，様々  

な数値データを考慮し最適な化合物を発見しなければ  

ならない。そこで本研究では【5】を拡張した，上記の  

多目的データを全体評価とし，各置換基の部分効用値  

の専出を行う．  

且 はじめに  

近年，様々な分野において多変畳解析による分析が  

なされている．特に製薬会社における新薬開発では，  

開発の効率化や成分の特定化を目指し多変量解析を活  

用している。一方，主としてマーケテイングの分野で  

活用されてきた手法としてコンジョイント解析があり，  

データによる全体評価からその全体評価をもたらした  

各属性の部分効用値を求める手法として開発されてき  

た。LⅦCeと瓜Ikeyが19朗年にコンジョイント解析の  

公理論的体系化を発表し，コンジョイントという用語  

を最初に公にした。産業界での最初の通用は，1971年  

にGr⑳enと鮎0が行った．彼らは5種類の雑誌に8種  

溝の広告のコピーを掲成して，消費者の選好頗序評価  

から，どの組み合わせが最も広告効果があるのかとい  

う課題について研究を進めた。   

コンジョイント解析にはクラスター解析，TRÅⅢ偲  

0万甘解析やuNMAp等様々な手法があるが，最も代表  

的な手法としてはMONANOVÅ（MonotoneÅnalysk  

OfV姦riance）法がある．MONÅNqⅣÅ法は，序数尺度  

で測定された選考順序評価を単調変換した値と，部分  

効用値の線形モデルにより計算された値との帝虜を示  

すために，多次元尺度における単調回帰と同様の意味  

を持つストレスという関数を定義し【1トこのストレス  

を最小にする部分効用値を反復計算によって求める手  

法である．しかしストレスは凸性をもたないため，最  

適な部分効用値の導出が不可能となり，解析者が意図  

を持たずに其の解を探索する場合には，ただ混乱と迷  

いを与えるだけになる。   

分数二次計画法【3】は目的関数が分数であり，かつ分  

母分子が二次形式である隙の最適化手法である中，分  

数二次計画法を用いると最適な部分効用値の導出が可  

能となる。【5】では劇薬研究への応用を目指し，上記の  

手法を拡張した。まず母体となる化合物の特定の位置  

に様々な置換基を結合させ，新薬として期待される複  

数のサンプルを挙げる．次にそのサンプルから，あら  

2 分数二次計画法を用いた   

M①ⅣÅⅣ①Ⅴ＆の定式化   

部分効用値ベクトル払を求めるために，各要因の有無  

を示す♭1デザイン行列D，実測値（活性値）ベクトル  

Z，加法的コンジョイントモデルのベクトル念（＝D叫  

として，野口等は適合度基準としてg2（呵を定義した．   

定義（分数二次計画の適合度基準）（ストレスの2乗）  

一念）（Z一念）T（Z一念）  ■  
ぶ2（b）  

▼ （象－C）T（象－C） （宏一象）T（宏一象）  

上式の分母は平均値からのずれを，分子は実測値から  

のずれを表し，併（呵の値が小さいほど適合度が高い  

といえる．分数二次計画法を用いたMONANOVÅの  

解法では，S3（呵が最小となるような部分効用値ベク  

トルbを求めることになる．またここで¢は  
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4 おわりに  

コンジョイント解析，及び集合被覆問題に置き換え  

た場合の詳細な説明については当日の発表で述べる予  

定である．   

Zl＋毎＋‥・＋zn  

乃  

ち＋毎＋‥・＋名l  

C＝Db＝  

Tl  

なる平均値ベクトルである．   

この∫2（b）は順序差を間隔尺度の距離差と見なして，  

＋・■・ Db（＝Z）＝Cの条件下でこの距離差を最小にするb  

を求めるための適合基準であ 

次計画の適合度基準と呼ぶ．  
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3 集合被覆問題   

コンジョイント解析だけでは単目的しか扱えないの  

で，多目的のデータに応用するために問題を集合被覆  

（セット・カバーリング）問題におきかえることにする．  

〟＝（1，…，m）を有限集合とし，〟の部分集合の族  

を（〟1，鳩，…，叫l）とする・このとき，添え字の集  

合〃＝（1，…，）の部分集合ダが条件  

∪叫＝入J  

j∈F  

を満たせば，ダは〟の被覆であるという．   

叫を被覆に採用する費用をcメとし，最小費用の被  

覆を求める問題を集合被覆問題という．この問題は容  

易にひ1整数計画問題として以下のように定式化され  

る．i∈〟，j∈〃に対して  

叫＝〈 

なる係数叫と，J∈Ⅳに対して  

〈 

勺＝ 

を導入すれば，集合被覆問題は   

n   

mれ豆m豆ze ヱ＝∑cメェj  

j＝1  
▼l   

飽擁cfね∑α硝≧埴＝1，‥∴m）  
ブ＝1  

勺∈0，1，（ブ＝1，‥・，n）   

と，定式化される．   

本研究では上記の問題に類似した整数計画問題を，コ  

ンジョイント解析と融合させることにより多目的デー  

タの解析を行った．  
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