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はいらないということになる。背景理由を探るための最

も初歩的なデータ分析方法が義務教育時代から親しんだ

X-Y プロットである。たかが，X-Y プロットであるが，

されど X-Y プロットである。結局，様々な学術論文で

も賑やかしの 3D可視化や画像などがあったとしても，

論文で一番重要な部分は X-Y プロットになっているの

は，偶然ではない。

　X-Y プロットは，「Y軸項目値の X軸項目値依存性」

を表すもので，データ分析，理解というものの基本的

な部分は，まさしくこれを使う必要がある。一般的にX

軸項目に実験パラメータを割り付け，Y軸項目に実験結

果項目を割り当てる。実は，注目している実験パラメ

ータを X軸項目に指定し，依存性を確認したい実験結

果項目を Y軸項目に指定しただけでは駄目なのである。

前章でも少し触れたが，実際のデータ分析では，いくつ

かの注意が必要である。まず，どんな実験でも実験パラ

メータが一つということはあり得ないはずで，注目して

いる実験パラメータ以外にも実験パラメータがたくさん

あるはずである。その実験パラメータを全く無視して，

X-Y プロットを描いてはいけない。実際，そのようなこ

11　 教科書などであまり触れられていな
い多変量データ分析の重要な注意点

　前章では，「そもそもデータ蓄積，共有は何のために

行うのか？」と題し，データ蓄積，共有は AI や機械学

習などのために行うのではなく，データ探査，データ処

理に網羅性，均質性，再現性を付与することで，研究の

品質，客観性を担保するために必要であるということを

説明した。本章では，「教科書などであまり触れられて

いない多変量データ分析の重要な注意点」と題し，多変

量データ分析において，非常に重要にもかかわらず，デ

ータ分析の教科書にはあまり触れられていない注意点に

関して，説明する。

　世の中では，MI，AI が叫ばれているが，MI，AI はア

イデアを提供してくれるという点では心強いが，「それ

を良いと思った理由」は提示してくれないので，データ

分析，理解という観点では無力である。実際，MI，AI

を活用するにしても，MI，AI が提示した案について，

実データを分析し，その背景理由を探ることを辞めてし

まってはいけない。そもそも，それを辞めるなら研究者
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とをすると「Y軸項目値の X軸項目値依存性」を見て

いるようで，表には出てきていない X軸項目以外の実

験パラメータ依存性を X軸項目値依存性と誤認してし

まう恐れがある。

目値の X軸項目値依存性」をグラフ化してはいけない。

検討したい X軸項目以外の実験パラメータが確定して

いる場合は，「X軸項目以外の実験パラメータが一定で

あるデータだけにデータを絞り込む」ことは，ひたすら

実験パラメータの数だけ Excel の filter をかけていけば

いいだけなので，大変な作業にはなるができてしまう。

しかし，そもそもその一定にしたい値がよくわかってい

ない場合は，何らかの方法で「X軸項目以外の実験パラ

メータが一定であるデータ」毎に分類しておき，分析を

したい実験パラメータが一定であるデータ塊を選ぶ必要

がある。

　Excel で数百から数千の filter をかけることも大変だ

が，「X軸項目以外の実験パラメータが一定であるデ

ータ」毎に分類するのは，手動処理では永遠に終わら

ないほどの作業量になってしまう。例えば，Excel で

　上記 X-Y プロットは，様々な実験結果に対して，注

目している○○添加剤濃度を X軸項目に指定し，依存

性を確認したい熱伝導率を Y軸項目に指定したもので，

添加剤濃度を上げていけば，添加剤濃度 1％あたり，熱

伝導度は 0.07 ～ 0.08 ずつ比例して上がっていく傾向

にあることが読み取れてしまう。

　実は，図 27の X-Y プロットは問題なのである。

「注目している実験パラメータを X軸項目に指定し，依

存性を確認したい実験結果項目を Y軸項目に指定」す

る前に X軸項目以外の実験パラメータが一定であるデ

ータ毎にデータを分類しておく必要があるのである。多

工程の実験では，実験パラメータは数百から千程度に

なるので，「X軸項目以外の実験パラメータが一定であ

るデータ毎にデータを分類しておく」作業は，結構大変

な作業になる。しかし，この作業を省略して，「Y軸項

図 27　X軸以外の実験パラメータが一定であるデータ毎にデータ分類されていない X-Y プロット
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1000 実験パラメータ項目を「実験パラメータが一定で

あるデータ毎に分類」しようとすると，1個目のパラ

メータ項目の値を filter で 1 個指定し，次のパラメー

タ項目も値を filter で 1 個指定してという作業を 1000

項目すべてに行い，やっと実験パラメータが一定であ

るデータが 1塊だけ分類できる。その後，最初のパラ

メータ項目の値を別の項目値に filter を変え，同じこと

を全項目の全項目値のパターンを抜けなく filter をかけ

ていく必要がある。もし，項目値が 2個ずつだとして，

filter を 1 秒で行なえたとしても，全パターンの 2 の

1000 乗パターンを確認するには，2^1000*1 秒＝ 2の

後に 0が 300 個ぐらい付いた数（秒）＝宇宙の寿命よ

りはるかに長くかかってしまい，現実的ではない。実際

には，何列か filter をかけると結果が 0件（0行）にな

ることがほとんどなので，ここまで時間はかからないが，

たぶんやりきる人はいないはずである。したがって，多

工程の実験を行う R＆ D部門では，こういうことが簡

単に実施できるツールを整備しておくことが必須という

ことになる。

　先ほどのデータは，X軸項目以外の実験パラメータ値

で分類をしないで，X-Y プロットを描いたが，図 28で

は追加しているポリマー種類や触媒濃度などの X軸以

外の実験パラメータの値が同じデータ毎にデータを分類

（マーカー種を分け）し，データをプロットしたもので

ある。そうすると「添加剤濃度 1％あたり，熱伝導度は

0.07 ～ 0.08 ずつ比例して上がっていく傾向がある」の

は，触媒濃度を 0.4％にした時だけで，0.3％の場合は，

そもそも添加剤濃度依存性がないことがわかる。X軸以

外の実験パラメータの値が同じデータ毎にデータを分

類しないと，結論をミスリードしてしまいかねないので

ある。

　実は，データ蓄積，共有を行うまでは，この作業は

発生しないか，したとしても大きな負担ではない。デ

ータ蓄積，共有を行うまでは，自分が依存性を調べたい

と思う実験パラメータ数種だけを変動させて，それ以外

の実験パラメータは固定した実験を行うはずであり，ま

た，実験直後にデータ分析を行うはずである。その場合，

ほとんどの実験パラメータは固定されており，また，

図 28　X軸以外の実験パラメータが一定であるデータ毎にデータ分類された X-Y プロット
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自身も何を固定したという記憶が残っているため，ここ

で議論している「X軸の項目以外の実験パラメータが一

定であるデータ」を分類することは簡単である。実際，

X軸の項目以外の実験パラメータを一定にして実験をす

るので，そもそも分類する必要がないことがほとんどで

ある。つまり，こんなグラフを描きたいと思ってから，

そのグラフが簡単に描けるような実験をしているという

ことになる。

　しかし，データ蓄積，共有をし，遥か過去の自分の

データや他研究者のデータを含めて分析をする場合，

「どの実験パラメータが固定されているのか？」は，実

データを確認するまで分からなく，また，殆どの場合は，

実験パラメータの大多数が変動してしまっているはずで

ある。実は，データ蓄積，共有をしない場合は，「実験

前にグラフが描きやすいように実験パラメータを固定し

ているか」，少し前の実験であれば自身の記憶を活用す

ることで「どの実験パラメータが固定されているのか」

が分かるので，比較的楽にデータ分析ができるだけなの

である。データ蓄積，共有を始めると自身の記憶を使わ

ずにデータ分析をすることが強いられ，その分析の大き

な変化を研究者が認識できておらず，当惑してしまうの

である。データ蓄積，共有をする前に，自身の記憶を活

用せず，実データをしっかり確認しながらデータ分析を

する習慣をつけていくことが重要なのである。

　こういう話をするときに，「折角データベースがある

のであれば，自分が確認したい実験パラメータ（それこ

そ，X軸以外の殆どの実験パラメータ）を検索条件に指

定し，その結果を X-Y プロットするのであれば，デー

タ分類（検索条件で既に分類されている）もいらないの

で，簡単にグラフが描けるのではないか？」という人も

いる。そうすれば確かにデータ分類はいらなくなるが，

本当にそれで，データ蓄積，共有をしたメリットが出る

だろうか？実は検索条件でデータ分類が不要なぐらいに

絞り込みをすると自分の直近のデータしか抽出されない

ことになるのである。X軸以外の実験パラメータすべて

が同じ値になる実験なんて，過去の自分でもしていない

はずである。実は，データ蓄積，共有をする本懐は，自

分が実施していない，意識していない実験パラメータの

実験結果と自分が意識して実施した実験結果を並べ，そ

こから広いパラメータ空間での関連性を発見することな

のである。

　自分は添加剤濃度依存性を確認したいと思っていて実

験をしていた時に，過去の経験から触媒濃度を 0.3 で十

分と判断し，触媒濃度を固定して実験をしていたとする。

自分が確認したい実験パラメータ（それこそ，X軸以外

の殆どの実験パラメータ：触媒濃度は当然 0.3）を検索

条件に指定し，その結果を X-Y プロットすると，熱伝

導率は添加剤濃度に依存しないという結論になってしま

う。データ蓄積，共有をするときには，検索条件はあま

り厳しく設定せず，自分が意識できていない実験パラメ

ータでの実験結果も含めて傾向を把握しようという態度

が重要なのである。これは，今までのデータ分析の傾向

の見方である局所依存性とは反対の大域構造の把握であ

り，頭の考え方もコペルニクス的転回が必要ということ

になる。

　さて，データ分析を行うときに，X軸に実験パラメー

タでなく，特性値を設定することもあるはずである。例

えば，試作物の粘度と熱伝導度の関係性を知りたい場合

は，X軸項目に粘度を設定し，Y軸項目に熱伝導度を設

定して，X-Y プロットを描くはずである。ただ，この時

にも幾つか気を付けなければならないことがある。特性

値は実験パラメータのように項目値が実験パラメータに

対して一対一の関係のある項目でない為，「粘度が○○

の時に熱伝導度が××」というプロットがあっても，あ

らゆる実験でそれが成り立つかと言えば違う。実験パラ

メータが違っても「粘度が○○」になることは，十二分

にあり得て，その時，「熱伝導度が××」にならないこ

とも十二分にあり得るのである。だからと言って，「粘

度が○○」になるあらゆる実験パラメータを実験で確か

め，「粘度が○○」になる実験パラメータのすべてで，「熱

伝導度が××」になることを調べるのは，現実的でない。

もちろん，こういうことは，皆は承知で，いくつかの異

なる実験パラメータの結果で，この手のグラフを描いて

いるはずだが，どんな実験パラメータでもその傾向が同

じかどうかはしっかりと確かめられていないことが多い

はずである。つまり，たまたま，偏ったパラメータの実

験での限定的な依存性（偽依存性）を一般的な依存性と

勘違いしてしまう可能性が高いのである。したがって，

この手のグラフを描く時には，事前に実験パラメータと

当該 X軸，Y軸に設定する予定の特性値の相関を事前

に分析しておき，どのパラメータ領域での粘度と熱伝導

度の関係性を評価しようとしているかを明確化しておく

必要があるのである。
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12　 実験パラメータ項目は，どのよう
な独立変数系にするかが重要

　前章では，「教科書などであまり触れられていない多

変量データ分析の重要な注意点」に関して，説明を行っ

た。本章では，「実験パラメータ項目は，どのような独

立変数系にするかが重要」と題し，実験パラメータ項目

に関しては，単なる単独の項目だけを見て，項目名を決

めるのではなく，全体を俯瞰し，データ分析のためには

どのような独立変数系が適切かを考える必要があるとい

うことを論じる。

　具体的な実験パラメータ項目を想像しやすいように，

図 29のような仮想的な実験を考える。ここでは，液体

としてモノマー a，モノマー b，触媒 c，気体としてモ

ノマー c，モノマー d，水素 hを温度，圧力が一定の容

器に密閉し，容器内でバブリングすることで気液混合を

し，合成反応を行う実験を仮定している。

　ここで，実験結果として得られる合成物分子量が，容

器内温度に対してどのような依存性を持つのかを蓄積デ

ータから調べたいとする。X軸に T_ 容器内温度（℃）

を設定し，Y軸に合成物分子量を設定したX-Y プロット

を描けば，依存性は分かるはずである。

　実は，この言明は半分は合っているが，半分は間違っ

ている。合成物分子量の容器内温度依存性を明らかにし

ようとし，今まさに実験をする場合は，たぶん，容器内

温度以外の実験パラメータ（各種使用量と圧力）を固定

して，容器内温度だけを変えた実験をいくつか行うはず

である。したがって，上記 X-Y プロットを描けば，容

器内温度依存性は分かるはずである。しかし，過去に様々

な実験パラメータで実施し，蓄積されているデータでは，

容器内温度以外の実験パラメータもバラバラなはずであ

り，そのまま X-Y プロットを描いても，容器内温度依

存性は分からないはずである。・・・と言うか，グラフ

を描いてしまうと，依存性らしきものが見えることもあ

り，容器内温度依存性を読み取ってしまうことの方が危

険である。依存性を見て取るには，図 30のように X軸

以外の実験パラメータの値が同じデータごとに分類し，

それぞれのデータごとに X-Y プロットを描く必要があ

るのである。

　さて，図 30 を見て，何かが分かるだろうか？実は，

蓄積データを使ったデータ分析で最初に躓くのは，ここ

なのである。せっかく項目名を揃えてデータ蓄積をして

も，このように意味の分からない大量のグラフが生成さ

れ，そこからどのように検討を進めればいいのか分から

なくなる。そして，分からないので，機械学習や AI を

勉強して・・・というのがよく聞く流れである。ここ

で，強調しておくが，X-Y プロットで読み取れないこと

が機械学習や AI で分かるようになると考えるのは危険

で，それであれば分析のための研究者は不要で，実験を

精緻に実施できる技術者がいればいいだけということに

なる。X-Y プロットでの読み取り補助のために機械学習

や AI を使うべきなのである。社会科学のようにそもそ

も対象が相当複雑で，実験パラメータを振った人為的実

験ができない分野では，X-Y プロットでの読み取り自体

も主観的にならざるを得ないので，機械学習や AI に主

観排除としての大きな意味がある。しかし，実験パラメ

ータを任意に設定し，他の環境要因を排除できる実験が

可能な工学領域の R＆ Dでは，データ分析に客観的意

味，解釈が十分付与できるので，X-Y プロットでの読み

図 29　仮想的な実験環境のイメージ

　この時の実験パラメータは，実験の計量，設定を念頭

に置き，前章のルールを加味すると，以下のような項目

名が自然である。ちなみに，この実験パラメータの独立

変数の数は 8個になる。

 m_a_ 液体モノマー a使用量（g）

 m_b_ 液体モノマー b使用量（g）

 m_c_ 気体モノマー c使用量（g）

 m_d_ 気体モノマー d使用量（g）

 m_h_ 水素ガス使用量（g）

 m_s_ 液体触媒 s使用量（g）

 P_ 容器内圧力（MPa）

 T_ 容器内温度（℃）
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取りを省略することはあり得ない。話が脱線してしまっ

たので話を少し戻す。図 30から傾向が把握できないの

は，実は X軸以外の実験パラメータの項目がデータ分

析に適していないからなのである。

　図 30の実験パラメータ項目（＝独立変数）は，原材

料 6個に対して，全て「○○使用量（g）」となっている。

当然この実験では，何らかの化学反応が起こるはずなの

であるが，そもそもその基礎となる化学反応式は，絶対

量に対する式ではない。化学反応を決めているのは，絶

対量ではなく比率である。したがって，実験パラメータ

項目は，以下のように比率で定義した方がデータ分析は

行い易いはずである。もちろん，ナノ粒子反応や界面反

応を考慮すると絶対量に依存する化学反応もある。しか

し，今，注目しているところが絶対量に依存する化学反

応でないのであれば，比率を項目にした方が分析はし易

いはずである。変数を変換しているだけなので，比率の

方が分析がし易いだけであって，ナノ反応や界面反応を

無視した分析になってしまうわけではないことを付け加

えておく。

　モノマー b液体部数  ＝ m_b / m_a

　触媒 s液体部数 ＝ m_s / m_a

　モノマー d気体部数  ＝ m_d / m_c

　水素ガス h気体部数  ＝ m_h / m_c

　総重量 （g）＝ m_total  ＝  m_a ＋ m_b ＋ m_s ＋

 m_c ＋ m_d ＋ m_h

　気体液体重量比＝  r_g_l ＝  （m_c ＋ m_d ＋ m_h） /

（m_a ＋ m_b ＋ m_s）

　P_ 容器内圧力（MPa）

　T_ 容器内温度（℃）

　実際，m_total 総重量（g）や r_g_l 気体液体重量比が

十分大きなとこでは，m_total 総重量（g）や r_g_l 気体

液体重量比の合成物分子量に対する依存性はなくなるは

ずである。m_total 総重量（g）が十分大きなところでは，

表面反応やナノ粒子反応は無視でき，r_g_l 気体液体重

量比が十分大きなところでは気体は液体に対して飽和濃

度に達し，液体中反応は変化しないと考えられるからで

ある。そういう物理傾向を捉えた変数系を実験パラメー

タ項目にしておくと，データ抽出，分類，分析が容易に

なる。先ほどの変数系で，X軸に総重量を設定し，X軸

以外の実験パラメータの値が同じデータごとに分類し，

それぞれのデータごとに X-Y プロットを描くと図 31の

ようになり，ごく一部の実験を除いて，総重量依存性が

ないことが確かめられる（はずである）。

グループ B：m_s ＝ 28g

グループD：m_a ＝ 144g
グループ E：m_s ＝ 90g グループ F：m_a ＝ 120g

グループ C：m_s ＝ 16g

グループ A：
m_s ＝ 51g

図 30　合成物分子量の容器内温度依存性を示す X-Y プロット
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　さらに，X軸を気体液体重量比に変え，X軸以外の実

験パラメータの値が同じデータごとに分類し，それぞれ

のデータごとに X-Y プロットを描くと図 32のようにな

り，一部の実験を除いて，気体液体重量比依存性がない

ことが確かめられる（はずである）。

　ここまでで確かめられた依存性がない部分のデータだ

けで，X軸を温度，X軸以外の実験パラメータ（依存性

がない部分なので，総重量と気体液体重量比を除く）の

値が同じデータごとに分類し，それぞれのデータごとに

X-Y プロットを描くと図 33のようになる。気体，液体

の材料の比率毎の合成物分子量の容器内温度依存性がよ

く分かる形になっていることが分かると思う。

総重量＜ 30g では，分子量
の値が低くなっている。

グラフのデータ点が 1点のグラ
フが 17 個できたが，1 点では
傾向はわからないので，左記で
は省略

ほとんどのグラフ
で依存性がない
（＝ X軸に平行） こと
が確認できる！

図31　合成物分子量の総重量依存性を示す X-Y プロット

ほとんどのグラフ
で依存性がない
（＝ X軸に平行） こと
が確認できる！

グラフのデータ点が 1点のグラ
フが 6 個できたが，1 点では
傾向はわからないので，左記で
は省略

各グラフで，r_g_l ＜ 10－ 4 では，
分子量の値が低くなっている。

図 32　合成物分子量の気体液体重量比率依存性を示す X-Y プロット



研究開発リーダー   Vol.23,  No.2  2026     97

    R ＆ D部門における機械学習・AI・生成 AI 活用へのデータ共有の重要性　

　「どのような独立変数系にするかをあまり気にしない

でデータ分析をしても，大きな問題は起こっていない」

という感覚を持っている人はいないだろうか？実は，そ

の感覚自体は間違ってはいない。だからといって，どの

ような独立変数系にするかに関しては，そこまで細かく

考えて決める必要はないと判断を下すのは早計である。

皆がなぜ，「どのような独立変数系にするかをあまり気

にしないでデータ分析をしても，大きな問題は起こって

いない」と感じ，実際，問題が起こっていないのかに関

して，以下で理由を説明する。

　前章でも触れたが，合成物分子量の容器内温度依存性

を明らかにしようとし，今まさに実験をする場合は，「た

ぶん，容器内温度以外の実験パラメータを固定して，容

器内温度だけを変えた実験を行うので，全てのデータで

X軸以外の実験パラメータが固定されている」のである。

もちろん，X軸以外の実験パラメータが1パターンだけ

でなく，数パターンある場合もあるだろうが，それぞれ

で分析すればいいだけである。ここで，注目すべきなのは，

「重量が一定なら重量比は必ず一定になる」が，「重量比

が一定だからと言って重量は必ずしも一定ではない」と

いう点である。自分で実験をするときは，重量を一定に

して実験をすると重量比も自ずと一定になるので，デー

タ分析の観点では，重量でも重量比でもどちらでも良い

のである。しかし，蓄積されたデータを使って分析をす

るときは，変数系が重量では問題である。蓄積されたデ

ータ全ての重量が一定に揃ったデータではないので，デ

ータ分析をするためには，様々な重量パターンから，同

じ重量比のデータを分類しなおす必要がある。全て1g

の実験も全て10gの実験も比が同じなので，「総重量依

存以外では分析上は区別したくない」ということである。

　したがって，変数系は重量でなく，重量比である必要

がある。つまり，データ蓄積，共有をして初めて変数系

の問題が噴出するのである。そして，これがデータ蓄積

をする前に，変数系の問題が認識されなく，実際に蓄積

し出してから実験者が蓄積データを有効に利用できない

原因の一つである。

　最後に，蓄積データ分析及び蓄積する実験自体に関し

て，いくつかアドバイスをしておく。蓄積されたデータ

を分析する場合は，今回分析をしたように通常，依存性

がないと思われる実験パラメータに関しても，依存性が

認められる領域の実験もあることを前提に分析をすべき

である。実は，このような分析を行うことで依存性が認

められる領域が見つかるということだけでなく，外れ値

から失敗実験（依存性がないと思われるところで依存性

がある）も検知でき，今まで何となく外れ点として除去

していた実験をしっかりした理由で，除去することがで

きる。

　また，新規実験や追加実験を行う場合，総重量，気体

液体重量比などの依存性がない領域がどの辺りかをある

程度確かめた後は，それら依存性のない（総重量，気体

液体重量比等）実験パラメータは固定して実験をするこ

とで，効率的かつ分析精度の高い実験が可能になること

も覚えておくとよい。

　最後に少しだけ，付け加えておく。実は適切な変数系と

いうのを見出すのは結構骨の折れる仕事であり，以下の変

数系を思いつくためには結構深い洞察力が必要である。

　モノマー b液体部数  ＝ m_b / m_a

　触媒 s液体部数 ＝ m_s / m_a

　モノマー d気体部数  ＝ m_d / m_c

　水素ガス h気体部数  ＝ m_h / m_c

　総重量 （g）＝ m_total  ＝ m_a ＋ m_b ＋ m_s ＋

 m_c ＋ m_d ＋ m_h

　気体液体重量比＝ r_g_l ＝ （ m_c ＋ m_d ＋ m_h ）

 / （ m_a ＋ m_b ＋ m_s ）

　あまり深く考えない場合は，以下のような変数系にし

てしまうのではないだろうか？

図 33　 総重量，気体液体重量比依存性がないデータでの合成物分子量の容器内温度依存性を示す X-Y プロット



98     研究開発リーダー   Vol.23,  No.2  2026

    R ＆ D部門における機械学習・AI・生成 AI 活用へのデータ共有の重要性　

モノマー a液体重量％

　＝  100 × m_a / （m_a ＋ m_b ＋ m_s ＋ m_c ＋

  m_d ＋ m_h）

モノマー b液体重量％

　＝  100 × m_b / （m_a ＋ m_b ＋ m_s ＋ m_c ＋ 

 m_d ＋ m_h）

触媒 s液体重量％

　＝  100 × m_s / （m_a ＋ m_b ＋ m_s ＋ m_c ＋

  m_d ＋ m_h）

モノマー c気体重量％

　＝  100 × m_c / （m_a ＋ m_b ＋ m_s ＋ m_c ＋

  m_d ＋ m_h）

モノマー d気体重量％

　＝  100 × m_d / （m_a ＋ m_b ＋ m_s ＋ m_c ＋

  m_d ＋ m_h）

水素ガス h気体重量％

　＝  100 × m_h / （m_a ＋ m_b ＋ m_s ＋ m_c ＋

  m_d ＋ m_h）

　まず，この変数系は変数変換としては間違っている。

変数の数は確かに変換前後で同数（6個）だが，重量％

はすべての変数の和は，100 になるので，独立変数で

はなくなっている。この変数系では，独立変数として，

総重量が必要なのである。

　総重量 （g）＝ m_total  

 ＝  m_a ＋ m_b ＋ m_s ＋ m_c ＋ m_d ＋ 

m_h

　まあ，この点は気づいている人の方が多いと思うが，

問題はこの先である。例えば，合成物分子量のモノマー

b液体重量％依存性は，どのようになるかを調べたい場

合はどうすればよいのだろうか？ X軸にモノマー b液

体重量％を設定し，Y軸に合成物分子量を設定した X-Y

プロットを描けばいいのではないか？もちろん，11 章

で説明した X軸以外の実験パラメータの値で分類をし

て・・・。本当にそれだけで，大丈夫だろうか？ X軸

以外の実験パラメータは何になるのだろうか？モノマー

a液体重量％，触媒s液体重量％，モノマーc気体重量％，

モノマー d気体重量％，水素ガス h気体重量％，総重

量 （g）だろうか？ 

　モノマー a液体重量％，触媒 s液体重量％，モノマー

c気体重量％，モノマー d気体重量％，水素ガス h気体

重量％が決まってしまえば，モノマー b液体重量％の

値も決まってしまう。つまり，それではモノマー b液

体重量％依存性なんて確認できないのである。それは，

すべての重量％変数の和は 100 になるからそんなこと

になるだけで，何か一つ変数を削ればいいだけだと思

っている人も多いのではないだろうか？例えば，モノマ

ー a液体重量％を削ってみよう。そうすれば，モノマー

b液体重量％依存性のグラフは確かに描ける。しかし，

モノマー b液体重量％が大きくなるとモノマー a液体

重量％は小さくなる。このグラフは，純粋にモノマー b

液体重量％依存性を表しているのだろうか？

　少し頭を冷やして，モノマー b液体重量％依存性とい

うのは，どういうものを見たいと思っているのかを考え

てみる。まず，「モノマー b液体重量％以外の実験パラ

メータは固定で依存性を見る必要がある」という言葉を

少し深く考察してみよう。「モノマー b液体重量％以外

の実験パラメータが固定」といった時点では，「モノマ

ー a液体重量％，触媒 s液体重量％，モノマー c気体重

量％，モノマー d気体重量％，水素ガス h気体重量％

のそれぞれが固定」ということを明確に意識しているだ

ろうか？これらを固定するとモノマー b液体重量％も

1つに値しかとらなくなってしまうので，少し考えると

そうではないことに気づくはずである。問題はここでも，

「少し考えない」と気づけないというのが厄介ではある。

　こういう場合は，抽象的に物事を考えるとどうあるべ

きかが見えにくくなってしまうので，少し具体的な例で

考えてみると良い。重量％が問題をややこしくしている

原因のようなので，まず，重量で考えてみよう。モノマ

ー b液体重量依存性を確認する一因子実験を考えてみ

ると，モノマー a液体重量，触媒 s液体重量，モノマー

c気体重量，モノマー d気体重量，水素ガス h気体重量

を一定にし，モノマー b液体重量だけ増減させる実験

を行うのではないだろうか？ここで少し抽象度をあげ

てみる「モノマー a液体重量，触媒 s液体重量，モノマ

ー c 気体重量，モノマー d気体重量，水素ガス h気体

重量を一定にし」は，本当にそれぞれの重量を一定にす

ることに実験としてそこまでの意味があるだろうか？実

際，一定にしたいのは，「モノマー a液体重量，触媒 s

液体重量，モノマー c気体重量，モノマー d気体重量，

水素ガス h気体重量の比率」ではないだろうか？実は，

モノマー b液体重量依存性を確認する一因子実験で一

定にしたい，すべきものは，モノマー a液体重量：触媒

s液体重量：モノマー c気体重量：モノマー d気体重量：

水素ガス h気体重量の連比なのである。連比が一定と
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いうのは，触媒 s液体重量 /モノマー a液体重量，モノ

マー c気体重量 /モノマー a液体重量，モノマー d気体

重量 /モノマー a液体重量，水素ガス h気体重量 /モノ

マー a液体重量が一定ということと等価である。そうす

るとモノマー b液体重量依存性というのも，モノマー b

液体重量/モノマーa液体重量依存性ということになる。

つまり，モノマー b液体重量％依存性を確認したいと

いうことは，深く考えると「モノマー b液体重量 /モノ

マー a液体重量依存性を確認したい。その時，モノマー

b液体重量 /モノマー a液体重量以外の変数：触媒 s液

体重量 /モノマー a液体重量，モノマー c気体重量 /モ

ノマー a液体重量，モノマー d気体重量 /モノマー a液

体重量，水素ガス h気体重量 /モノマー a液体重量及び

全重量を一定にして」ということなのである。

　比は重量であろうと重量％であろうと同じ値になるこ

とや重量％というのは，なんとなく比率という感覚でと

らえているのが，混乱のもう一つの原因なのである。同

じ比率でもモノマー a液体重量％，触媒 s液体重量％，

モノマー c気体重量％，モノマー d気体重量％，水素ガ

ス h気体重量％が一定ということと，モノマー a液体

重量％：触媒 s液体重量％：モノマー c気体重量％：モ

ノマー d気体重量％：水素ガス h気体重量％が一定と

いうのは，意味が違うのだが，相当意識しないとその違

いに気づかないのである。

　結局何が言いたいかというと，重量％や濃度というの

は日常でも良くつかわれる単語で，日常で使う場合には

同じ単語を場面，場面で少しずつ違う定義で使っている

ことがあるのである。実はよく考えるとモノマー b液

体重量％依存性という言葉自体，実際にはその時頭で意

図しているものではないのである。頭にあるのは，モノ

マー b液体重量相対比率依存性で，モノマー a液体重

量：，モノマー b液体重量：触媒 s液体重量：モノマー

c気体重量：モノマー d気体重量：水素ガス h気体重量：

モノマー b液体重量の連比で，モノマー b液体重量の

比率だけを変化させた場合を意識しているということな

のである。そして，この連比を個々の比率にすると本章

の最初の方でデータ分析に使った

　モノマー b液体部数  ＝ m_b / m_a

　触媒 s液体部数 ＝ m_s / m_a

　モノマー d気体部数  ＝ m_d / m_c

　水素ガス h気体部数 ＝ m_h / m_c

のようになるのである。

13　おわりに

　本連載では，R＆ D部門における機械学習・AI・生

成 AI 活用の可能性と限界について説明をし，それらを

活用するために必要なデータ蓄積，共有に関して，実情

と改善方法を示した。また，蓄積データの分析は，従来

の自分が行ったデータの分析と大きく異なる点があるこ

とを実例ともに紹介し，機械学習・AI を使う場合には，

そのような従来型の分析も行っていく必要があることを

説いた。読んでいただいてお分かりだと思うが，R＆ D

のデータ共有を行なうということは，何かを買って，解

決するという問題ではなく，企業風土及び R＆ D従事

者の意識変革が必要である。R＆ D従事者は，業務内

容が極めて専門的で，会社内でも対話する機会が少ない

人達だと思う。研究者は，とっつきにくいところはある

が，地頭は良く，非常にまじめなので，これを機に話を

してみれば，仲良くなり，本連載で話したようなことを

一緒に議論できるかもしれない。そういう人とのつなが

りを作ることが，R＆ D部門におけるデータ共有の第

一歩である。
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