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’c　）

d）

ABS［PRACT

　　　　　A　program　system　SALS　is　developed　foy　statistical　data

analysis　with　nonlineay　least－squares　fitting，　featuring：

a）ageneraユーpurp・se　full　system　c・ntaining　input／・utput

　　　routines　and　aecessing　a　usey－eod．ed　theoretical　model

　　　subroutine，

b）　reliable　and　fast　convergenee　in　nonlinear　least－squares

　　　algorithms，

　　　　　　　　　　　　　　　　　　．

e）

f）

g）

high　precision　in　eive　linear　least－sq．uares　alg．　orithms，

robust　estimation　Peehniques　including　Tuke．y’s　biweight

method，

various　statisVical　diagnoses　including　Akaike’s　informqtion

erite？ions

easy－to－use　commands　for　input　and　control，　and

dynamic　a］ユocation　of　arrays．

　　The　system　consists　of　about　10000　steps　of　standard

Fortran．

Keywords： SALS　system，　program　design，　program　package，

data　analvsis．　model　fitting．　least　squares．

nonlinear　least　squares，　singular　value　deeomposition，

Marquardt　method　　　　　　　　　　　　　　　　’

statistieal　analysis，

parameter　binding，　model　selection，　A工C，

robust　estimation，
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1．　　工NTRODUC田工ON

　　　　　工n　various　fields　of　science　and　apPlications，　statistical

data　analY’ses　like　least－squares　fittinffs　are　required　to

handle　with　elaborate　theoretieal　models　worked　out　for　each

problem．　Thus．　a　Areat　number　of　people　have　made　much

efforts　to　make　least－squares　profframs　to　solve　their　oWn

problems．　However．　thev　often　meet　difficulties　in　ffetting

reユiable　solutions，　in　se］．ecting　the　best　models，　and　in

extracting　statistieal　information．　These　difficulties　are

mostiy　originated　in

　　　　　（a）　near　singularity　of　normal　equations，

　　　　　（b）　instability　in　the　nonlinear　refinement　algorithms，

　　　　　（c）　contamination　of　unreliable　observations，　and

　　　　　（d）　poor　guideline　to　construct　and　select　the　models．

Since　all　these　are　mainly　concerned　with　numericaユ　analysis

and　sta七is七icsg　they　should　be　solved　in　a　way　universaユ．　to

various　applieation　fields　［13，　28，47－49］．　Thus，　in　’the

present　study，　we　have　developed　a　program　system　SALS　for

nonlinear　ユeast一・squares　analysisg　of　high　quality　both　in

numerical　and　statistical　features，　and　suitably　designed

for　general　use　in　natural　sciences．

　　　　　Even　though　many　prece’ding　works　cover　one　portion　or

another　of　the　p？esent　objectives，　none　of　them　have　built

a　general　system　like　the　present　one：

　　　　　Subroutines　for　linear　least－squares　algorithms　are　now

widely　available　in　various　program　libraries　［17，　23，　40］，
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mostly　for　solving　thg　normal　equations　and　some　foy　getting

the　solutions　direetly　without　setting　up　the　normal　equations．

Subroutines　for　nonユinear　algorithms　were　also　developed　by

a　number　of　people　［23，　40］；　some　of　them　take　the　advantage

of　minimizing　the　sum　of　squares　of　residuaユs　while　others　aim

to　minimize　a　general　nonlinear　function．　The　advantages　and

disadvantages　of　these　algo］？ithm　subroutines　depend　on　the

scale　and　nature　of　the　problems　to　be　solved；　hence，　it　is

desirable，　but　left　to　be　done，　to　select　them　and　build

them　up　into　a　unified　system　of　easy　control．

　　　　　Examples　of　program　systems　of　nonlinear　fittihg

a＝Lgorithms　are　MLAB　［27］，　M工NU工丁　［26］，　and　F工丁　［12］．　MLAB

is　a　curve　fitting　program　with　interactive　operation　and

is　not　intended　for　large－scale　data　analyses　with　eomplex

theo：retica；L　models．　M工NU工T　is　a　package　of　nonlinear

minimization　algorithms　instead　of　le．ast　squares．　FXT　is　a

system　for　statistieal　model　fitting　with　algoritbms　for

data　manipulation，　1inear　ユeast－squa：ress　and　nonlinear

optimization；　the　present　SALS　system　has　similar　objeetive

with　F工T　and　is　newly　designed．　with　much　stress　on　linear

and　nonlinear　least一一squares　algorithms，　robust　estimation，

and　easy　eontrol．

　　　　　Another　elass　of　preeeding　works　are　general－purpose

”statistieal　program　paekages’　［3，　16，　45］，　sueh　as　BMD－BMDP

［＝LLI，　15］9　SPSS　［39］，　OMN工TAB　［24］，　and　SAS　［5］，　which　are

designed　mainly　for　the　fields　of　so．eial，　behavioral，　and
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biological　seiences．　Their　’regression’，　or　even　tnonlinear

reg：ression㌧　programs　expect　si卑Ple　models　like　polynomiaユs，

and　do　not　aecept　nonlinear　models．

　　　　　The　SALS　system　dev『loped　in　the　present　study　is　a　fulユー

system　for　nonl．inear　least－squares　analysis，　eontaining

input／output　routines　and　accessing　a　user－coded　subroutine

fove　caleulating　the　theoretical　model　specific　to　the　userrs

problem．　Selected．and　reユiable　algorithms　are　available　for

nonlinear　as　well　as　linear　least－squayes　caleulations．

Robust　estimation　methods　in　a’ddition　to　the　ordinar，y　least－

squares　method　ean　be　applied　to　the　observed　data．　After

fitting，　various　statis七icaユ　diagnoses　are　output　such　as

error　matrix　of　・the　estimated　parameters，　Akaike’s　information

criterion　A工C　for　modeユ　selection，　and　plots　of　residuals。

Aユl　these　aユ：gorithms　and　statistical　options　can　be　easily

controlユed　by　the　user　with　a　simple　set－up　of　input　data．

　　　　　Table工su㎜arizes　the　bas’ic　spe6ifications　of　the

present　system．
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2．　GENERAL　S［［？RUCTURE　OF　SALS　SYStl］EM

A．　Strueture　of　SALS　System　as　a　Black　Box

　　　　　Figure　1　sehematically　shows　the　strueture　of　a　data

fit七ing　P「og「am　using　the　p「esent　system・エn　th手s聖u「e

SALS　system　is　shown　as　a　black　box　accompanying　input／output

routines．　The　use］？’s　main　program　simply　ealls　SALS　which

handles　with　everything　for　input／output，　data　fitting，　and

statistical　treatment・S七anda「dエ／0「ρutines　a「9　installed

in　the　system，　and　yet　Userts　own　工／O　routines　are　acceptable

as　op七ions。　　　SA工、S　sys七em　also　calls　a　user－coded　subroutine

for　the　theoretical　model　calcuZation；　sinee　the　theoretical

model　depends　on　the　useT’s　problem，　the　user　must　supply

’しhis・sub：routine。　　工七　is　desirable　to　calculate　the　Jacobian

rpatrix　of　the　model　in　this　subroutine，　but　its　calculation

may’ b?@omitted　if　the　analyticaZ　form　of　the　derivatives　is

not　obtainable．

　　　　　One　may　notice　that　the　subroutines　drawn　on　the　right

half　of　Fig．　1　are　the　essentials　of　a　program　for　theoretical

model　calOulation，　as　illustra七ed　in　Fig．　2．　工n　general，

data　anaiysis　usually　proceeds　in　the　cycles　of　（a）　theoretical

modei　calculation，　（b）　data　fitting，　and　（c）　diagnosis　of

the　fit　and　the　model；　hence，　it　is　a　good　practice　for　the

user　to　do　theoretical　model　caleulation　before　the一　fitting，

in　orde］？　to　understand　the　behavior　of　the　model　and　get

rough　estimates　of　the　model　parameters．
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B．　Stpucture　of　SALS　Systern

　　　　　SALS　is　written　in　a　standard　Fortran　（JZS　7000

corresponding　to　ANS工　66）　and　constructed　as　a　system　of

about　l30　subroutlnes・　　工t　has　hiererchical　calling　structure

as　illustrated　in　Fig．　3．　Each　block　in　the　figure　is

actuaUy　made　of　one　to　twenty　subroutines．　These　subroutines

are　classified　into　10　g？oups，　six　of　them　directly　related

to　the　fitting　algorithms　whiユe　the　rest　playing　auxilliary

roles：

　　　　　Group　1，　SALS：　SALS　control　routine　（a）　handles　several

sets　of　algorithms，　parameters，　and　observations　by　use　of

the　input　routines　（b）．

　　　　　Group　2，　SA工・SEX：　　Execution　of　a　fitting　task　is

prepared：　for　one　set　of　algorithms，　parametevs　and

observations，　defau二L七　values　are　set　for　unspecified　controls

and　working　areas　are　dynamically　allocated．

　　　　　Group　3，　LSF・：　For　a　veobust　estimation　effective　weights

aBe　adjusted　aceording　to　the　residuals，　．and　then　a　nonlinear

least－squares　algorithrn　Ss　ealied．

　　　　　GrOup　4，　NOML工N：　Non］．inear　least－squares　calcuユation

is　executed；　there　are　three　methods，　i．e．　（a）　Gauss－Newton

method　with　a　damping　option，　（b）　Levenberg－Marquardt　method

with　Fletchey’s　algorithm，　and　（e）　Powell’s　hybrid　method，

even　though　（c）　is　still　under　way　of　development．

　　　　　Group　5，　L工N工、S：　　This　group　of　subroutines　cont：rol　the

lineave　least－squares　algorithms　either　（a）　without　using　the
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normal　equation　or　（b）　with　using　it．　Rank　defici，eney

treatment，　iterative　improvement　of　the　solution，　and

switching　of　linear　algorithms　are　managed．

　　　　　Group　6，　LINEAR：　Parameter　goforeetions　are　calculated

with　either　one　of　the　five　selected　algorithms　fbr　linear

least＿squares．caユ．culation：　　（a）　Modified　Gram－Schmidt　method，

（b）　Householder　oythogonal　tTansformation　method，　（e）

singユar－v母lue　decomposition　method，　（d）　Cholesky　decomposition

method，　and　（e）　eigenvalue　deeomposition　method．　Among

these，　（a）一（c）　obtain　the　so±ution　directly　from　the　Jacobian

matrix　without　using　the　normal　equation，　while　（d）　and　（e）

solve　the　normal　equation．

　　　　　Group　7，　STAT：’　All　the　statistica］．　in．formation　are

calculated　and　outputted：　including　standard　deviation，　A工C，

error　matrix　of　parameteys，　and　plots　of　i？esiduals．

　　　　　Group　8，　0UT：　工ntermediate　and　final　results　are　outputted・

　　　　　Group　9，　MODL：　This　group　of　subyoutines　are　called　to

get　the　ealculated　values　and　the　Jacobian　matrix　of　the

user’s　theoretical　model．　The　user　must　supply　a　theoretieal

model　subroutine　（b）　in　either　one　of　the　foUowing　thyee

forms：

　　　　　（i）　　MODE工」：F　sub：routine　for　calculating　the　theoretical

　　　　　　　　　　values　aユone，

　　　　（ii）MODELD　subr。utineρqでcalcuユatin9．　the　theO「etical

　　　　　　　　　　values　and　the　Jacobian　matrix，　and
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　　　（iii）　MODELN　subroutine　for　giving　the　theoretical　values

　　　　　　　　　　togethey　with　the　norma工一equation　m包trix．

The　control　routine　（a）　of　this　group　serves　as　an　interface

between　the　algorithm　and　the　user－coded　subroutines　for

instance，　if　the　user　supplies　a　MODELF　subroutine，　the

Jaeobian　matrix　is　numerically　caleulated　in　this　interface

by　calling　MODELF　repeatedユy．

　　　　　Group　IO，　DFCHEK：　［Phis　is　a　utility　to　check　the

Jacobian　matrix　caleulated　by　the　user’s　MODELD　subroutine．

Another　Jacobian　matyix　is　obtained　：／by　numerically

differentiating　the　theoretical　model　values　supplied　by　the

MODELD　subroutine．　The　two　Jaeobian　matriees　are　compared

and　numbeys　of　matching　digits　are　printed　out．　This　cheeking

is　done　as　a　separate，　prel，．，tminary　job　before　fitting．

q．m，一　．　一Pynamie　Allocation　of　Arrays

　　　　　In　th6　SALS　system，　the　arrqys　of　working　area　are

dynamically　allocated　in　a　ユarge　one－dimensional　array　WK

in　the　unlabelled　COMMON　block．　and　yet　they　can　be　used

just　like　the　original　one一　or　two－dimensional　arrays　in　the

scheme　of　variable　dimensions．　The　sizes　of　the　working

arrays　are　adjusted　according　to　the　number　of　observations

n，　the　number　of　vapiable　parameters　m，　and　the　algorithms

to　be　used．　The　arrays　are　usually　allocated　separately　in

WK，　but　for　a　smaller　size　of　WK，　some　of　them　are　overwritten．

If　WK　is　too　sma］．ユ　to　store　the　necessa：ry　a：prays　even　with

the　atmost　overwriting，　the　system　prints　out　an　error　message
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and　the　．necessary　size　of　IATK．　The　size’ 盾?@WK　can　easily　be

adjusted　by　the　user　declaring　the　unlabelled　COMMON　bユOck

in　his　main　program　（see　Fig．　5）．

D．　　工mplementation

　　　　　The　present　system　has　been　devel・ped・n　a　HエTAC　8800／

8700　eomputer　at　the　Computer　Centre　of　the　University　of

Tokyo，　whieh　i　s　operated　under　an　operating　system　OS7　in　a’virtual

memory　system．　The　unlinked　object　codes　of　the　whole　SALS．

system　occupy　the　memo？y’　as　large　as’　180KW，　whiZe　ordinary

runs　of　them　in　a　dynamic　linkage　mode　need　about　150　KW．

This　memory　requirement　is　much　redu．ced　to　60　KW　by　taking

linkage　of　the　object　modules　in　a　Zogical　overZay　strugture

without　change　in　the　computation　time．　The　longest　path

in　this　overlay　structure　contains　Qnly　one　of　the　aユternative

aZgorithm　sets；　it　essentially　consists　of　the　subroutines

of　groups　4b，　5a，　6c，　7，　8，　9a，　and　9b　shown　in　Fig．　3．

　　　　　SALS　program　system　has　been　successfully　tyansferred

to　a　number　of　university　eomputer　centers　in　Japan，　where

the　machines　such　as　H工TAC　M一ユ70g　FACOM　M－200，　FACOM　230／75，

and　NEAC　ACOS　900　are　in　operation．
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3．　　A：LGOR工THMS

A・　Fundamental　Formuユation　［10，　21，　35］

　　　　　：Least－squares　probユems　Inay　be　expressed　symbolically　as

　　　　　Ψ2；　｛（X）　with　uncertaintyσ，　　　　　　　（1）

wher骨Wg　f，　and　σ　are　the　塗一vectors　Of　observed　vaユues，

theoretical　model　functions，　and　uncertainties，　respectively，

and　Y　is　the　m－vector　of　the　mode］．　parameters　to　be　determined。

The　least－squares　condition　is　invoked　to　determ：工ne　the

best一・fit　parameters　全　as

　　　　　S　＝　VTSWv　＝　Zユwi（yi－fi（9））・＝minimum，　　　（2）

where
　　　　　　　　　　　　　　　へ
　　　　　w＝y－f（x）：　residuaユs，　　　　　　　　　　　（3）

　　　　　wi＝diag｛W｝＝σ・2／σi2：weights・　　　　　（4）

　　　　　σo　：　　standard　error．

　　　　　工n　case　Of　a　：L：inear　mOdeユ，　namely

　　　　　f｝（x）　＝as　x　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（5）

whe：pe

　　　　　Aij＝afi／∂x，i：」ac。bian　matrix・　・　　　（6）

the　pa「a撃撃?狽?窒刀@9　eap　be・bta’ned　by　s・・vin9　the　n・rma・equat

　　　　　（AT，wtzx）粂＝（幽y）　。r　B9＝　ib，　　　　（7）

where

　　　　　B＝　AT“AT2A　and　lb＝バWy．

Setting　up　the　normal　equation　（7），　however，　is　not　a：Lways

necessary　to　get　the　solutiOn．　For　instance，　if　：しhe　weight（
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　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　ユ

Jacobian　matrix企t　＝W瓶　is　decomposed　into　a　product　of　Q

and　IR，　say　with　the　modified　Gram－Schmidt　method，

　　　　　W転＝Al＝《IR，　　　’　　　　　　　　　　　　　　　　（8）

where〈Q　is　aρ・r・t　h。9・nal　matrix　while　B　is　an　upPe「t「iangular

matrix，　then　the　parameters　are　directly　solved　as

　　　　　2＝幽A）一1幽y）＝　B一一IQTwlry　．　B－1QTy・，　　　（9）

　　　　　　　　　　　　ユ
where　y雪　＝NW’2：y　is　the　weighted　observables．

　　　　　工n　case　of　a　non：Linear　mode工，　iterative　refinement

methods　are　used：　Around　some　initiaユ　guess　Of　parameters

＆（0），the　m。de・functi。ns　f　are　expanded　int。　the　Tay・。r

series　to　get　the　expression

　　　　　　　　　　　　　　△y　＝公△x　　　　with　uncertainty　　　　σ　　　　　　　　　　　　　　（＝LO）

in　the　first－order　approximation，　where

　　　　　△y＝y－f（li（0））・　and　△X＝X一愈（0）．　　（・・）

Then　the　linear　least－squares　algQ：rithms　a：re　used　to　Obtain

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　ム
the　parameter　corrections　△x，　and　the　coprected　parameters

　　　　　9＝9（o）＋△R　　　　　　　　　　　（、2）

are　n・w　used　as　the　basis’f。r　phe　further　yefinement・

B．　　Linear　：Least・一Square’s　Algorithms　［13，　lg，　28，　49，　50］

　　　　　As　shown　in：Fig．　3，　SA：LS　system　uses　the　foUowing　five

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　ピ
selected　algorithms　for　the　linear　ユeast－squares　caユculation：

　　　　　（a）　ly［odified　Gram－Schmidt　method　［6－8］，

　　　　　（b）　Householder　orthogonal　transformation　method　［9，　］一1］，

　　　　　（c）　　Singula：r－value　decomposition　method　［20，　28］，

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　一一　12　一一



　　　　　　（d）　Cholesky　deeomposition　method，　and

　　　　　　（e）　Eigenvalue　decomposition　method　［46］．

Table　工工　summarizes　the　out＝Lines　of　these　aユgorithms　in　th6

form　of　three　steps：　decomposition，　solution，　and　caleulation

of　the　error　matrix．

　　　　　The　algorithms　（a）一（c）　do　not　set　up　the　normal　equation

（7）　but　directユ．y　transfo：rm　the　JacObian　mat・rix　A’　to　get　the

solution　K．　．　They　are　relatively　new　and　known　to　have　higher

precision　even　in　ill－eonditioned　eases　than　the　traditional

algor±thms　（d）　and　（e）　which　solve　the　normal　equation．

Furthermore，　their　eomputation　tiMes　are　of　the　same　order

as　those　of　the　traditional　ones．　Thus，　in　SALS　system，　the

modified　Gram－Schmidt　and　the　Householder　algorithms　are

used　as　the　standard　procedures　for　ordinary　problems．　They

both　contain　algorithms　for　pivoting　and　for　rank　deficiency；

the　rank　is　judged　with　a　threshold　of　16　times　the　computer

precision　e，　and　for　the　underterminable　variables　ze］？oes

are　returned．　The　singular－value　decomposition　method　（c），

on　the　other　hand，　chooses　a　proper　number　of　linear

combinations　of　variables　to　give　minimum－norm　soユ．ution　in

ease　of　rank　deficiency．　This　feature　is　Useful　to　obtain

reasonable　models　for　linear　least－squares　problems　and　to

achieve　more　stable　eonvergence　in　nonZinear　problems．

工」awson　and　Hanson曾s　subroutines　［28］　are　adapted　for　（c）3

they　use　Householder　trans：formation　to　get　a　bidiagonaユ

matrix　and　a　QR　algorithm　to　diagonalize　it　［20］．
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　　　　　On　the　other　hand，　the　algorithms　using　the　normal

equa七ion　have　merits　of　smalユer　memory　requirement：　The

normal　equation　matrix　can　usually　be　caleulated　by　accumulating

the　contributions　of　eaeh　observed　datum　without　storing　the

whole　Jacobian　matrix．　Thus，　SALS　includes　the　options　of

solving　the　normal　equations　for　larger－scale　problems．　　工n

this　case，　Cholesky　method　is　ordinarily　used　by　virtue　of

its　speed，　preeision，　and　small　memory　requirement．　For　the

purpose　of　getting　a　minimum－norm　solution　in　ease　of　rank

deficiency，　the　eigenvaZue　decomposition　method　（oy

diagonali’zation　method）　is　used．　The　subroutines　developed

in　the　E工SPACK　system　［46］　have　been　adapted　after　remodeling三

they　use　the　Householder　tridiagonalization　and　a　QR　aユgorithm

with　an　impユユ。ユt　Origin・一shift　technique．

　　　　　工n　order　to　keep　high　precisiOn　in　the　linear　algorithms，

some　calcuユations　ユike　vector　products　are　carried　out　in

double　precision，　even　though　the　whole　calcuユations　in　SA：LS

are　done　in　single　preeision．　Optional　iterative　improvement

of　the　solution　is　also　usefull　in　the　linear　algorithms　（a），

（b），　and　（d）．

pm．　Nonli　n　e　r＝一ILtg，Ltjzr－S．．一qu　a．．r．一e　s　A　l　g　o　r　i　t　hms　［13，　44］

　　　　　For　nonlinear　Zeast－squares　problems，　the　following　two

methods　are　available　in　SALS　system：

　　　　　（a）　Gauss－Newton　method　with　a　damping　option　［22］，　and

　　　　　（b）　Levenberg－Marqua？dt　method　with　Fletcher’s　algorithm

　　　　　　　　　　［ユ．8，　29，　31］。
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工n　addition　to　these，　a　third　method

　　　　　　（c）　Powell’s　hybrid　method　［42，　43］

is　under　way　of　development．

　　　　　Gauss－Newton　method　（a）　earries　out　an　iterative

refinement　on　the　basis　of　the　locally－linearized　model

approximation　（ユ0）．　This　method　is　usefu1，　in　nature，　in

case　of　weak　nonlinear？ity　and　of　good　initial　guess　of

parameters．　　工n　order　to　extend　its　appl：tcability　tO　the

cases　of　stronger　nonユinearity　or　of　poOrer　guess　of　initial

payameters，　3ALS　has　adapted　a　damping　Option：　　工：f　the　residual

sum　of　squares　S　does　not　decrease　at　the　refined　parameter

vaユues・f　Eq．（ユ2），　the　parameter　c・rrecti・ns△§are　reduced

into　halves　stepwise　getting　a　smalle？　S．　The　iteration　of

nonlinear　least－squares　fitting　is　terminated　either　when

the　refinement　has　converged，　when　the　number　of　cycユes

exceeds　the　limit，　when　S　fails　to　decrease　more　than　the

specified　times，　or　when　S　gets　smaller　than　a　lower　threshold．

The　convergence　of　the　refinement　is　approved　when　S　and　SO

of　the　preeeding　cycle　satisfies　the　foUowing　relation

　　　　　SO・（1－n）　sSs　SO・（1＋n），　（13）

where　n　stands　for　the　tolerance　of　order　e’　，　and　at　the

same　time　when　the　parameter　eorreetions　Ax　are　smaU　enough．

　　　　　Levenberg一一Marquardt　method　（b）　［29，　31］　is　similar　to

the　Gauss－Newton　method　except　the　way　of　avoiding　the　increase

in　S。　　工t　artificially　adds　some　extra　terms　λD　to　the　diagona1
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elements。f　the　n。rmal－equati。n　c。efficient　matrixぬA：

　　　　　（バWA＋λD）△9＝幽△y，　　　　　　　　（14）

where　D　is　taken　to　be　either　a　unit　matrix　I，　a　diagonaユ．

matrix　diag｛AT“，TA｝，・r正＋diag舩㎜｝．　If　p＝正and　the　scaユe

factor　λ　is　large　enoqgh，　the　above　sO］一ution　essentially
c。rresp。nds　t。　tha∴嵐．the　steepest　descent　meth．d．　Hence，

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　＼、

by　adjusting　the　λ　cons焦ant　proper＝Ly，　the　iterative　refinement
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　

is　expected　t。　c。nverge．乏・Am。ng　vari。us　empirical　ways　s。　far
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　l

Proposed　to　adjust　λ，　：F＝Letcher曾s　algorithm　［18］　is　adapted

in　SA：LS　system．　Even　七hoμgh　the　Levenberg－Marquardt　method

is　usua］一ly、described　in　terms　of　the　normal　equation　as　above，

the　same　treatment　can　bg　f。rmulated　by　attaching　extra　terms

t・the　Jac。bian　matrix　itselC［28］S　hence・in・ur　SALS　pr・gram，

the　Levenberg－M：arqua：r・dt　m：ethod　may　calユ．　either　one　of　the

five　linear　least・一squares　algorithms　described　in　Section　4B．

The　criteria　for　ter皿inating　the　iteration　and　for　checking

the　convergence　are　similar　to　七hose　for　（a）．

　　　　　Powe二Ll曾s　hybrid　method　（c）　［42，　43］　is　under　way　of

adaptation　in　SALS．　According　to　some　preliminary　testsg　ユt

is　expected　to　be　faster　and　m’ore　stable　in　heavily　nonlinear

cases　without　requiring　the　user　七〇　set　up　the　Jacobian

matrix．
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4． STA旧基S［P工CAI［，　FEATURES

Weight　e　d　．L．e．a．”一p．Liz－Li；Lgt　yL｛igzgEu　ares

［IO，　21，

　　Method

35，47］

A．

　　　　　Uncertainties　in　the　obse？ved　data　may　or　may　not　be

uniform．　Therefore，　weighted　least－squares　analysis　is　one

of　the　basic　funetions　in　SALS．　The　weights　wi　are　set　as

in　Eq．（LD　by　using　the　input　data　of　experimental　uncei？tainties

u．　and　the　standard　erro］？　of　obseyvation　uo　which　eorresponds
　ユ

to　the　experimental　uncertainty　for　the　unit　weight．

B．　Binding　the　Param．e．t一一e．一r－s

　　　　　User’s　七heoreticaユーmodeユ．　often　includes　a　number　Of

variable　parameters　which　are　not’ 獅?№撃奄№奄b撃?@but　diffieuZt

to　determine　from　his　observations　aユone．　Some「times　such

parameters　were　previously　estimated　and　may　be　found，　say，

in　literatuye．　工n　such　a　case，　the　parameters　may　be　fユxed

at　the　pre－estimated　values　by　inputing　the　flags　in　SALS

system．　　工t　is　more　reasonable，　however，　to　introduce　such

pre－estimated　values　as　additional　observations　accompanying

their　own　uncertainties：　by　inputing’ 狽??@pre－estimated　vaZues

“xj　（O），　their　’uncertainties　u（“xj（O）），　and　eonVrol　flags，

these　parameters　are　loOsely　bound　around　their　input　vaユues

with　the’　weights　given　by　Eq．　（4）．

C．　Stand’ard　Deviation

　　　　　The　standard　deviation　of　observation　is　estimated　as

　　　　　σ。1　＝　xvTWv／（n－m）・　　　　　　　（ユ6）

According　to　statistics，　the　expectation　value　of　“uo　is　oo
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in　Eq・　（4、）・　［Phere　are　two　cases　concerni尊9　the　standard

deviation：

（a）The　experimentai　uncertainties　ai　are　kn・wn：エn．this

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　へ
case・σO　iS　a　kn・wn　arbitrary　c・nstant・andσO　can　be　used

t・check　the　g・・dness・f　the　fit・e・9・by．use　of　the　chi－s’qUa「e

test．　工f　the　model　passes　the　test，　then　we　take

　　　　　G・t一＝　max｛σ・・♂・｝’　　　．　　（’7）

as　a　safer　guess。f　the　standard・　err・rσ0・

（b）The　experimental　uncertaintiesσi　are。nly　relativeユy

kn・wn：エn　this　case・σ0、　is　intr・duced　as　an　unknown　scaling

fac七・r　in　Eq・（4）・and　the　s．tandard　deviati・n　aO　gives　the

estimate。fσ0・

D．Uncertainties　in　Parameters　and．　in　Calcu1’ ≠狽?п@Vaユue§

　　　　　The　error　matyix，　or　the　variance－covarianee　matrix，　of

the　parameters　are　obtained　as

　　　　　据食＝σ。2（ATiSATIA）剛1・　　　『　　　　（・8）

The　actual　ways　for　caleulating　＞Z2　in　various　linear　least一・一

sqUares　a・g・rithms　are　su㎜arized　in　Tab・e工工・一The♂。’in

Eq．　（17）　is　safely　used　in　£xA　in　place　of　uo．　The　uncertainties

of　the　paranieters

　　　　　σへ＝（Σ〈．諺　　　　　　　　　　（・g）
　　　　　　　，　’IX　JJ　　　　　　x
　　　　　　　J

and　correユation　coefficients

　　　　　Pjjr”（Eへ　x）jjt／U2jO．“j，　（20）

a：re　aユso　outputted．　　The　es七imatiQn　errors　in　the　caユcu＝La七ed
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values　Q　＝　ff（“sc）　are　also　evaluated　on　the　basis　of　the

pyopagation　law　of　errors　as

　　　　　σ9i　＝［　　　　，］i（AE　“．tA　　x）ii］e　　　　　（2ユ）

E．　Diagnostie　Plots　of　Residuals

　　　　　For　the　purpose　of　diagnosis　of　the　fit，　three　types　of

graphs　of　the　residuals　avee　output　on　the　line　printer：　（a）

a　histogram，　（b）　a　gyaph　of　residuaZs　against　the　input　data

number，　and　（c）　a　normal　probability　plot．　　工n　these　graphs，

the　normalized　residuals　vi／ai　are　p．lotted　after　scalipg　with

s　in　Eq．　（24），　so　as　to　show　the　graphs　cユearly　and　without

scaling　out．　Histogram　（q）　is　useful　to　check　the　existence

of　outliers．　On　the　graph　（b），　one　can　see　any　systematic

pattern　of　residuals　which　reveals　the　ineompleteness　of　the

model；　if　the　fitting　is　good，　this　graph　should　appear　quite

random．　This　kind　of　gi？aph　can　be　more　powerful　if　the　user

plots　the　residuals　against　morb　meaningful　abscissa　for　his

probユem3　such　a　user　subroutine　can　easily　be　attached　to

SALS　system．　Normal　probability　pZot　（c）　is　useful　at　the

finaユ　stages　of　data　analysis　to　examine　the　distributiOn　Of

the　residuals　in　compayison　with　．the　normal　dist］pibution．

F．　：Model　S’election　with　A工C　［1，　2］

　　　　　Another　statistical　feature　of　SALS　system　is　the

introdu¢tiOn　Of　Akaike曾s　information　criterion　A工C　for　the

purpose　of　Inode］．　se］．ection．　　A工C　is　defined　as

　　　　　AIC＝一2ユ・ge（maximum　likelih・・d）＋2m＋c・nst；　（22）
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hence，　in　case　of　normal　distribution　of　errors，　it　is　reduced

as

　　　　　AZC　＝h　log．S＋2m　（23）
where　S　is　the　residual　sum　of　squares　and　n　and　m　are　the

num’b?窒刀@of　observaもiOrユs　and　pa；rameters，　respectユve］一y．　　工n

order　to　selee’t　a　proper　model，　severaユ　possible　models　wi七h

different　degrees　of　freedom　or　of　different　types　should

be　tested　one　by　one　in　the　least－squares　fit．・　Then　the

modeユ　which　gives　the　minimum　A工C　is　supposed　to　be　the　best．

工t　shouユd　be　noted　that　A工C　is　a　re二Lative　criterion　and　works

weli　only　if　the　true　model　is　included　among　the　tested

models　and　if　n　＞＞　m．

G．　Robust　Estimation　［4，　25，　47］

　　　　　工n　order　to　protect　against　errOneous　input　of　observables，

several　options　of　robust　estimation　methods　are　introduced

in　SALS　system　in　addition　to　the，’ 盾窒р奄獅≠窒凵@least－squares

method．　One　of　the　M－es七imation．me㌻hods，　nameユy　Tukey曾s

biwelght　method　［47］，　is　chosen　as　the　default　procedure　in

SALS，　which　pr｝oceeds　in　the　following　way：

　　　　　　（i）　By　use　of　the　initial　parameter　values，　the

　　　　　　residuals　v．　are　caleulatedt　for　the　observed　vaZues．
　　　　　　　　　　　　　　　　　1

　　　　　（ii）　A　scale　s　of　the　residuals　is　evaluated　by

　　　　　　　　　　　　　　　　s＝　median｛lvi／ui　l｝，　（24）

　　　　　　since　median　is　known，to　be　most　robust　in　estimating

　　　　　　such　a　scale．
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　　　　（iii）　Accordi，ng　to　the　residuals，’weight　adjustment　factors

　　　　　wiadj　are　ealeulated　by　Tukey’s　biweight　method：

　　　　　　　　　　wiadj　一r　f　n一（vi／uise）2］2　if　lvi／ui　l〈sc，

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　（25）

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　o　if　lvi／ail．＞se・

　　　　　The　constant　c　is　ehosen　around　10．　［Phe　reZations　（25）

　　　　　are　illusttated　in　Fig．　4．

　　　　（iv）エn　place・f　the　input　weights　wi・the　effective

　　　　　weights

　　　　　　　　　　wieff＝．i・wiadj　（26）

　　　　　are　used　in　the　nonlinear　least－squares　calcuユation　to

　　　　　get　the　refined　pa・rameters．

　　　　　（v）　With　the　refined　parameter　values　obtained　after

　　　　　one　o］p　mo］？e　cycleS，　the　residuaZs　and　the　effeetive

　　　　　weig・hts　are　calculated　again．

The　above　cyciic　proeess　（i）一（v）　are　repeated　until　the

eonvergenee　of　the　effective　weights　or　until’　reaching　a

limit　of　the　weight　adJ’ustment　cycles．

　　　　　工n　robust　estimation，　a　prOper　choice　qf　the　scale　sc

in　Eq．　（25）　is　crucial．；　the　above　treatment　aqjusts　it　flexibly

aceording　to　the　median　of　the　residuals，　so　as　to　prepare

for　large　residuals　in　the　initial　stages　of　fitting　and　for

smaユler　ones　in　the　final　st母ges．　The　present　methods　in

SALS　have　been　proved　to　be　effective　and　robust　for　several

test　problems．with　nonlinear　models．　工t　should　be　noticed
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that　the　statistical　treatments　deseribed　in　the　preeeding

sections　（4A－F）　are　based　on　the　hypothesis　of　the　normal

distribution　of　errors．　Robust　estimation　methods，　on　the

other　hand，’are　more　practical　approaches　which　prepare

against　various　non－normal　distributions　of　errors．　Since

data　analysis　always　proeeeds　on　a　trial－and－error　basis，

both　the　observed　data　and　the　models　in　the　initial　stages

can　hardly　be　ideal　as　are　assumed　in　the　ordinary　least－

squares　theory．　Even　one　outlier　in　the　observed　data　may

destroy　the　whole　least－squares　fitting；　contrarily，　robust

estimations　are　resistant　to　such　outlieces，　and　h，ence　are

useful　for　diagnosis．　For　this　diagnostie　purPose，　the

statistieal　treatments　described　in　the　p？eeeding　sectlons

are　al＄o　applieable　in　the　robust　estimation　by　replacing

the　input　weights　wi　with　the　effective　weights　wieSf．　These

s’

狽≠狽奄唐狽奄モ≠戟@informatio4　are　useful　to　eheck　the　observations

and　modeis　before　trying・a　finai　least－squares　fit．
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s．　coNTRoLs

A．　工nput　Jo’b　Stream

　　　　　工n　order　tO　il：Lust：Pate　the　usage　and　con’しrOls　Of　the

SALS　system，　a　simple　exampユe　of　an　input　job　stream　is　shown

in　Fig．　5・

　　　　　Following　a　j　ob　eard，　a　system　macro　command　／／LSALS　is

used　to　aecess　the　objeet　program　librayy　of　SALS　system．

Then，　the　user　supplies　a　main　prpgram　and　a　model　calculation

subroutine　MODE：LD．　The　main　progfam　simp］．y　ca］ユs　SA：LS　system

and　alloeates　a　working　area　of　4000　wopds　in　the　unlabelled

COMMON　block．　MODELD　calculates　the　user’s　model　and　its

Jacobian　matrix．　　工n　this　examp＝Le，　the　model　is　a　sum　of

deeaying　exponential　funetions

　　　　　fi（x）＝Zkak　exp　（一bkqi），　（27）

where　the　coeffieients　al，　bl，　a2，　b2，　ete．　form　a　vector　of

variable　parameters　x．

　　　　　Then，　input　data　of　SALS　system　are　read．　SALS　uses　a

co㎜and　method　to　alユow　flexible　controls　and　convenient

input　s；　every　command　has　a　name　and　six－or－less　nument，cal

control　data，　and　is　read　in　a　standardized　format　of　（Aユ0，

6FIO．O）．　PROBLEM　command　initiates　the　input　of　a　problem

and　is　at　the　top　of　the　hierarchical　control　of　aJgorithms，

statisties，　and　outputs．　PARAMETER　command　leads　the　input

of　variabユe　paramete：ピs　3　the　name　and　the　initial　value　are

read　for　each　parameter　in　the　o：rder　as　expected　in　M：ODE工、D
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subroutine．　DAI’A　command　leads　the　input　of　the　observed

data　and　spedifies　how　to　handle　thems　the　name　（or　the

ru艪獅〟Anumber　iユn　this　example）・the　c。・rdinate　qi・and

the　observed　va．lue　yi　are　r’ ?≠п@for　each　observation．　The

uncertainties　ui　o£　these　observed　data　are　assumed　constant，

O．05，　as　specified　Qn　DAIIA　command．　ENDSALS　command　terminates

the　SALS　input　data，　while　／／END　terminates　the　j　ob．

　　　　　This　job　wo：rks　to　fit　30　0bserved　vaユ．ues　to　a　nonlinear

exponential－decay　modeユ．　　工t　uses　the　biweight　methOd　for

robust　estimation，．　the　Gauss一一Newton　method　with　damping

option　for　the　nonlinear　least－squares　aJgorithm，　and　the

modified　Gram－Schmidt　method　for　七he　ユinear　algorithm．．　工t

outputs　the　results　of　fitting　at　every　cycle　of　weight

adjustment　and　a　’complete　set　of　statistical　infoymation　at

the　end　of　the　whoZe　fitting．　All　these　functions　of　SALS

system　are　controlled　so　easily　as　shown　in　Fig．　5．　This

easy　control　is　achieved　by　the’ b撃盾モ求@structure　of　inputs

and　the　hier’arehical　default　setting　as　described　in　the

following　sections．

B．　Blook　StructU．re　of　SALS　lnputs

　　　　　SALS　system　has　about　30　commands　for　the　eontrol　of

its　inputs，　algorithms，　statistics，　and　outputs．　Every

eommand　is　］？ead　in　a　standard　format　as　a　Fortran　input　eaicd

ha’ving　the　registered　name　and　six－or－less　numerical　eontrol

data．　　Figure　6　iユlustrates　the　ruユe　of　arranging　these

co㎜ands　as　a　set　of　SALS　input　data．工t　shouユd　be　noticed，
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however，　that　only　the　four　eommands．　and　the　two　kinds　of

data　marked　with　asteriks　in　Fig．　6　are　always　necessayy

and　that　aU　other　commands　may　be　omitted　as　shown　in　the

example　in　Fig．　5．

　　　　　A　set　of　SALS　input　data　is　formed　by　one　Or　more　problem

blocks　and　an　ENDSALS　command．　Then，　eaeh　problem　block

eonsists　of　a　PROBLEM　command，　a　speeifieation　block，　one－oy－

more　method　bloeks，　one－or－moye　parameter　blocks，　one－or－more

obs6rved　data　bユocks，　and　an　END　co㎜andl　these　blocks　must

be　arranged　in　this　order．・　工f　twO　or　mo：Pe　blocks　of　the

same　kind　are　read，　the　fitting　job　is　done　for　all　the

combinations　of　sueh　blocks　independently．

　　　　　PROBLEM　command　initiates　the　input　of　a　problem　bloek

and　also　eontrols　the　algorithms，　statistics，　and　outputs．

　　　　　The　specifieation　block　has　four，　eommands　which　may　be

read　in　any　order．　OUTPU［V　command　specifies　the　output　files

for　the　real－time　monitoring　and　for　the　buik　resulC‘

MODLCHECK　command　initiates　the　option　to　check　the　Jacobian

matrix．

　　　　　A　method　block　speeifies　the　details　of　the　fitting

method　to　be　used・・エt　usuaユ1y　has D　one　algo「ithm　plock3　if

it　has　two　or　more　algorithrn　bloeks，　such　fitting　aJgorithms

are　executed　in　sequence　to　get　one　final　：resuユt．　　At　the

top　of　an　algorithm　block，　one　of　the　algorithm　eommands

（i．e．，　SA：LS，　L工NEAR，　GAUNEW，　MARQUARDT，　and　HYBR工D）　is

specified3　L工NEAR　co㎜and　actuaUy　uses　the　Gauss－Newton
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method　with　only　one　cyeZe　of　iteration，　and　SALS　command

requires　the　default　algorithm．　Then，　ten　more　commands　for

speeifying　the　details　of　the　treatment　are　read　in　a　free

o：Pder：　：L：LS　controユs　the　linear　least－squares　algorithm，

while　TOLERANCE，　the　eonvergence　and　termination　criteria

in　the　nonlinear　least－squares　method．　W－ADJUST　command

specifies　the　robust　estimation　method．　PR工NT，　MON工丁OR，

TRACE，　and　DUMP　control　various　types　of　outputs　in　the　fitting

process，　while　STAT工S［P工CS　the　output　of　statistical　information・

　　　　　工n　the　parameter　block，　P工O　command　is　Optionalユy　placed

at　the　top　to　use　user－qoded　subroutines　for　the　input　and

output　of　the　parameters．　PARA！vlETER　eommand　is　always

necessary；　it　shows　the　heading　of　the　body　of　parameter

inputs　and　gives　the　upper　limit　of　the　number　of　payameters

to　be　read．　Then，　the　parameters　are　read　one　by　one　specifying

the　names，　initial　vaユues，　and　the　indices　whether　to　handle

them　as　either　free，　ユoose］一y－bound，　or　r‡gidly一：fixed　parametems．

ENDPARA　command　terminates・　the　input　of　the　paremeters．

　　　　　The　data　bloek　is　similar　to　the　parameter　block：　DATA

command　is　always　necessary　and　gives　the　upper　limit　of　the

number　of　input　observations，　index　whether　to　read　the．

uneertainties　or　weights，　and　the　standard　error　oo，　etc．

Then，　the　observed　data　are　inpu・t　one　by　one：　they　consist

of　the　names　（or　numberinffs）．　eoo］？dinates　qi，　observed　values

yi，　and　the　unce］？tainties　ai　or　the　iAieightS　wi．　ENDDATA

command　terminates　the’　input　of　the　observed　data．　The
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observed　data　are　usually　read　in　the　standard　format　as

shown　in　the　example　in　：Fig・　5．　　MoreOve：r，　by　use　of　a　D工O

eommand　more　flexible　wavs　are　possible　in　input：　For　handlinff

a　large　number　of　observed　data，　it　is　convenient　to　set　up

a　file　of　observed　data　separately　from　the　SALS　input　fUe

and　to　use　a　user　subroutine　to　read　in　a　more　suitab］一e　format．

工N工丁工ATE　and　F工N工SH　commands　in　the　observed　data　block　allow

users　to　at’tach　some　extraneous　py．　oeessing　before　and　after

the　fitting　with　SALS．

pa．　H：erarchy　zn　De£一ty－lt　Setting

　　　　　As　mentioned　above，　a　layge　number　of　eommands　and　their

contrOl　data　are　introduced　tO　control　various　aユ90rithms，

s七atisticaユ　treatments，　and　outputs・　　工t　can　be　too　much，

howeve？，．for　a　user　to　remember　and　specify　all　these　eontrols．

Thus，　in　SALS　system　it　is　allowed　for　users　to　omit

unimportant　eommands　or　their　control　data　in　the　input：

This　is　aehieved　by　an　introduction　of　a　hierarchy　for　setting

defauユt　op’tions．

　　　　　F‡gure　7　ilユustrates　the　hierarchy．　Defauユt　optiOns

are　set　with　’reference　to　the　upper－rank　control　data　in　the

following　thr’ee　cases：　（i）　when　a　eommand　is　omitted　in　the

lnput，　（ii）　whe’n　zero　（or　blank）　is　read　as　a　control　datum

of　a　command，　or　（tii）　when　an　improper　value　is　read　as　a

eontrol　datum．　On　the　other　hand，　if　the　Zower－rank　control

data　are　explicitly　specified　by　the　user，　the　user’s　inputs

are　effective．
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N

　　　　　Six　eontrol　data　of　the　PROBLEM　eommand　are　at　the　top

of　the　hierarchy，　as・　shown　in　the　left－most　column　in　Fig．

7．　LMODEL　specifies　the　type　or　user’s　model　subroutine，

（i．e．　either　MODELF，　MODELD，　or　MODELN）　and　also　controls　the

MODLCHECK　command．　LALGO　selects　the　algorithm：　it　chooses

a　proper　algorithm　command　and　further　sets　the　default　options

’for　the　LLS　and　TOLERANCE　commands．　The　third　control　datum

工」CYC：LE　sets　the‘1imiting　numb　er　of　iterati6n　cycles　of

nonlinear　least－squares　refinement　in　accordance　with　the

algorithm　command．　LWADJO　．eontrols　the　W－ADJUST　command　for

robust　estimation．　For　adjusting　the　output，　LOUTO　is　at

the　top　of　the　hiera．？chy；　it　controls　five　output　commands，

and　each　of　them　has　its　main　eontrol　datum　and　five－or－less

subsiduary　control　data・　　The　statisticaユ　output　is　controlled

by　LS；TAfTO3　but　if　LSTATO　is　nOt　specified　expユicitly，　、its

default　value　is　set　by　the　output　control　datum　LOUTO．

　　　　　By　virtue　of　this　scheme　of　default　setting，　the　user

．may　’omit　most　of　the’　commands　in　Fig．　6　s　for　ordinary　use　of

SALS，　he　shou］．d　set　only　the　PROB：LEM　co耳エmand　as　shown　in　the

ex’≠窒獅垂撃?@in　Fig．　5．　1£　he　wants　some　non－standard　ti？eatment，

he　Should　specify．oniy　the　related　eommand　and　its　eont・rol

data．

D．　Flow　o£　’EXecution

　　　　　The　flow　ot　execution　in　the　SALS　system　is　schematically

shOwn　in　Fig．　8．　Main，strueture　is　expressed　by　multi－fold

DO　loops．　As　shown　in　Fig．　6，　SALS　aeeept　multiple　problems，

　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　一28一



each　of　which　may　have　multiple　sets　of　met，hods，　payameters，

and　obseyved　data；　thus，　the　outermost　four一£old　DO　loops

are　formed．　The　obse？ved　data　set　is　read　at　the　end　of

input，　and　is　executed　i㎜ediately　with　muユtiple　sets　Of

methods　and　parameters　so　that　multiple　sets　of　observed　data

need　not　be　stored　in　the　memory。　工n　each　fitting　task　with

a　set　of　method，　parameters，　and　observed　data，　theye　are

DO　loops　corresponding　to　fitting　algorithms，　weight－adjustment

methods，　cyc工es　of　weight　adjustment，　and　finally　cycles　of’

nOnlinear　least－squayes　algonithms．　工n　actua］．　uses，　most　of

・しhese　DO　］一〇〇ps　shown　in　Fig．　8　turn　onユy　once3　k）ut　this　DO－

loop　structure　allows　flexible　use　of　SALS　for　wide　variety

of　user’s　demands．

E．　Outputs　and　Eyror　Messages

　　　　　工ntermediate　resu］一ts　as　weユ1　as　the　final　ones　are　：readily

output’ted　according　to　the　directions　of　five　commands：　MESSAGE，

PR工NT，田RACE，　MONITOR，　and　DU『MP．　These　c。㎜ands　have　their

own　eharaeteristic　fea’tu］？es．　MESSAGE　controls　the　outputs

outside　the　least「squares　algorithms．　PR工M］specifies　the

ou七puts　o：f　the　fina］．　results，　while　田RACE　and　MON工TOR　cOntrol

the　intermediate　outputs，　in　linear　algorithms　in　initial

cycles　and　in　nonlinear　a！gorithms，　respeetively．　DUMP　eommand

dumps　out　the　labelled　COMMON　blocks　and　the　working　area　WK．．

Statistical　info？mation　deseribed　in　Seetion　4　is　output

according　to　the　directions　of　the’STAT工ST工CS　co㎜and．　Thus，

users　ean　tailor　the　outputs　for　various　purposes：　sueh　as
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routine　runs，　tentative　．fitting　runs，　watching　the　behavior

of　nonlinear　algorithms，　comparin’g　the　performance，of　linear

a；gorithms，　debugging　o’f　the　system，　and　so　on．

　　　　　工h　addition　to　the　error　checks　of　inputs，　abnorma＝L

behaviors　in　execution　a？e　also　cheeked．　On　detecting　an

error，　SALS　system　outputs　an　error　message　and　either　stops

or　goes　ahead　after　a　default　fix－up．　Error　messages　can

not　be　supPressed　even　at　the　lowest　ユevel　of　Output．

F．　Optional　User－Coded　Subroutines’

　　　　　Besides　the　user’s　main　program　and　the　theoretical

model　sub？outine，　the　user　may　optionally　attach　several

subroutines　for　his　own　purposes：　　Subroutines　PAPA工N　and

DATA工N　may　be　coded　to　read　th「e　param6ters　and　observations

in　suitable　formats，　on　separate　files，　and／or　after　some

preliminary　treatment．　Output　subroutines　PAROUT，　DATOU［P，

and　CALOUT　are　also　useful　to　extend　the　SALS　faeUities：

Final　parameter　values　and　their　error　matr．ix　may　be　output

by’　PAROUT　onto　a　separate　£i．le　fo］p　a　suceeeding　job．　By

coding　a　CALOU田，　a　tabユe　of　observed　and　calcu］一ated　vaユues

can　be　printed．in　a　format　speciaコ．ized　for　the　p：po’blem，　arld

illustrat．ive　graphs　of　ealculated　values　and　residuals　can

be　drawn　on　a　line　printer　o？　a　display．　For　these　input／output

subroutines　neeessary　values　are　trans£erred　to／fyom　SALS　in

the　ayguments　of　subroutines．

　　　　　工n　addition，　SA：LS　alユows　other　extraneous　processing　by

users　before　and　after　the　fitting：Four　co㎜ands　IN工事工ATE．，
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A工N工丁工ATE，　AF工N工SH，　and

moments　of　exeeution　of

8，　respectively．

F工N工SH　caユユ　userts　subroutines　at　the

（a），　（b），　（c），　and　（d）　shown　in　Fig．
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6．　HISTORY　OF　DEVELOPMENT

　　　　　The　present　project　was　started　in　1975　by　a　group　of

volunteer　scientists　（SAIJS　Group），　who　are　working　in　the

fields　of　mathematics，　statisties，　computer　science，　physics，

and　chemistry，　and　belonging　to　various　universities　and

research　institutes’in　TOkYo　area．　Basie　specifieations　were

discussed　by　the　whole　group　［32，　33］，　and　the　present　system

has　been　built　up　by　the　present　authors．　Passing　through

a　pilot　system　in　1977　and　a　ppeZiminary　version　ip　1978，　the

prese．nt　system　（SALS　Standard　System，　Version　2）　has　been

eompleted　in　1979　［36，　41］．

　　　　　A　floweharting　method　FORTFLOW　［34］，　which　uses　the

floweharts　keeping　one－to－one　correspondences　with　Fortran

statements，　was　introduced　in　the　actual　programming　for　the

sake　of　easier　initial　eoding　and　better　maintenance　at　the

same　time．

　　　　　Fortran　pource　programs　as　well　as　objeet　modules　are

available　to　public　use，　and　User’s　Re£erence　Mannuals　are

published　in　Japanese　［37，　38］　and　under　preparation　in

EngZish．
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　7．　　D工SCUSS工ON

　　　　　As　deseribed　so　far，　the　present　SALS　system　has　extensive

features　in　eontvols，　algorithms，　and　statistics　as　a　general－

purpose　program　package　for　the　data　analysis．　The　prepent

version　is　designed　as　a　standard，　core　system　of　the　family

of　extended　SALS　systems　to　be　developed　in　the　future．．　Thus，

several　important　features　are　intendedly　excluded　from　the

present　version．　Such　points　are：

　　　　　　（a）　1（tigzgg：ggg，！g－p2zgl？一ILslgEtr　g　e－scale　p　r　o　b　l　e　m　s：　T　h　e　p　r　e　s　e　n　t　S　A　L　S　S　y　s　t　e　m　a　s　s　ume　s

that　all　the　necessary　infoymation　for　a　fitting　can　be　stored

in　the　mξin　memory．　工nside　the　fittlng　algorithms　nO　fiユe

・peratiOp　is　used・even　th・ugh　data　fiユes　can　be　used　f。r

the　inputs　and　outputs．　For　ユarge－scale　problems，　special

algo「ithms　sh・uldやe　intr・duCed　t。　aユ1・w　the　handling。f

temporary　data　files　while　keeping　high　performance．

　　　　　（b）　121t2gEptl｛｝lgLlzsn　s　t　raint　s：　S　A　L　S　s　y　s　t　em　a　l　l　ows　e　quality　c　o　n　s　t　r　a　i　nt　s

in　a　few　ways：　（i）　A　va］？iable　parametefo　may　be　fixed　at　its

initial　value　or　bound　loosely　around　it　with　given　uncertainty．

（ii）　Equality　relations　of　parameteves，　e．g．　g（x）　＝　Cl（O）　±　（u
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　g’

ean　be　’introduged　in　SALS　by　si・mply　regarding　them　as　additional

observations．　　（iii）　The　user，s　theOreticaユ　model　subroutines

may　be　coded　so　as　to　eliminate　the’　redundant　paramete？s　in

the　equality　constraints・　　工nequality　constraints，　however，

are　not　acceptable　in　SALS；　introduction　of　them　would　require

linear　and　nonlinear　progr’amming　aZgorithns　［30］．

　　　　　（c）　’一Double－precisl．Lo一”n．　caleulation：　The　present　version
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of　SALS　is　eoded　in　single　precision　with　partial　double一一

precision　calculation　in　critieal　parts　sueh　as　caleulation

of　vector　sums．　For　the　problems　requiring　higher　preeision，

double－precision　version　of　SALS　is　also　available，　which　is

converted　’with　a　prep］？ocessor　from　the　standard　version．

Maintenance　and　further　extension　wilユ　be　done　principa］．ly

on　the　single－precision　version．

　　　　　（d）　General　minimization　methods：　Various　methods　have

yecentユy　been　deveユoped　for　minimizing　a　generaユ　nOnlinear

・b」ectiVe　functi・n・f　parameters　F（幻［13］・The　n・nユinear

algorithms　installed　in　the　present　SALS　system　all　take

advantage　of　the　fact　that　the　sum　of　squares　of　residuals

is　to　be　minimized，　because　they　are　effective　and　effi¢ient

in　wide　range，　of　nonlinear　problems・　Nevertheless，　general

minimization　methods　may　be　more　widely　applicable　to　the

prob＝Lems　with　stronger　nonユinearity・

　　　　　（e）　COrre：1．ated　ok）servations：　　工n　the　usual　least－sqUares

analysis，　the’　observed　data　are　assumed　to　be　independent，

or　uncorre＝Lated．　　There　are，　however，　cases　of　correユated

observations，　e．g．　data　sampled．　from　a　eontinuous　measurement

and　indirect　data　redueed　from　some　other　direct　observations．

Such　eorrelated　observations　should　be　treated　with　a　non－e

diagonal　weight’　matrix．　The　present　veysi’on　of　SALS　does

not　handle　．it　explicitly，　but　the　user　can　set　up　the　normal

equation　with　a　non－diagonal　weight　matr．ix　in　his　model

subr’盾浮狽奄獅?@MODELN．
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　　　　　　（f）エnte’rac’tive．　use：The　present　verSi。n　Qf　SALS　m・stユy

expects　batch　runs，　even　though　it　has　a　feature　to　monitor

the　p］？ocessing　messages　and　error　messages　on　real　time　whiZe

wr4ting　the　bulk　results　on　another　file　for　the　line　p？inter．

1n　order　to　make　a　version　for　interactive　use，　the　foUowing

modifications　are　planned：　（i）　Fr・ee　formats　andlor　keyword

methods　are　introdueed　in　the　command　and　data　inputs．　（ii）

Controls，　parameters，　and　observed　data　are　kept　on　separate

files，　and　then　they　are　combined　by　an　execution　command

for　fitting．　　（iii）　工ntermediate　as　well　as　final　results　are

outputted　on　files　in　order　to　prepare　for　user’s　quit／res’ 狽≠垂

operation．　Most　of　these　modifications　can　be　achieved　by

remode1ユing　onユy　the　control／input　subroutines　of　GrOup　l

mentioned　in　Seetion　2B．
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Table　工、　Basic　SpecificatiOns　of　SA：LS　Slystem

’Wide　Applicability

　　Data’fitting　in　experimental／observational　sciences．

　　Nonlinear　as　well　as　linear　models　coded　by　users．

　　With／without　requiring　Jacobian　matrix．

　　Dynamic　memory　allocation　for　small／large－scale　problems．

Relia二ble　Algorithms

　　Mve　linear　least－squares　algorithms　with／withQut　using

　　　　the　normal　equation．

　　Singular　value　anaZysis　in　case　of　rank　deficieney．

　　Fast　and　reliable　convergenee　in　nonlinear　least－squares

　　　　algorithms．

Statistics’@and　Diagnosis

　　Weighted　least－squares　fitting．

　　Mxing　and　loosely　binding　some　parameters．

　　Error　matrix　and　correlation　matrix　of　the　parameters．

　　Estimatioh　errors　in　the　ealeulated　vaZues．

　　Diagnostic　plots　of　residuals．

　　Selection　Of　the　best－fit　model　with　A工C．

　　Robust　esti．mation　including　Tukey”s　biweight　methoq．
IIEtgz：912，g：［9gsLler　Onented　i．nRty，wiggy12ut／Output

　　S七andard　工／O　rQutines　along　with　Optionaユ　user－made　工／0．

　　Handling　with　multiple　sets　of　data　and　fitting　methods．

　　Command　control　of　algorithms　and　outputs．

　　Error　cheeks，　default　settings，　and　error　messa’ges．

　　Cheeking　user－coded　Jacobian　matrix．

Maintainabitity

　　Hierarchical　structure　of　about　130　subroutines．

　　Readable　and　portable　programming　in　standard　Fortran．
　　Full　doeurnentat’ttdn．，



Tab　le　工工． ：Linear　：Least’一Squares　AユgOrithms　in　SALS

Stage De¢ompOsitign Solution Error　matrix
麗．ethod A7＝　orB＝ 食＝ 羽へ　＝

@X

a． 凹Odゴ．fied

fram－Schmidt
A！ ＝QR

R■ユ pTy， σ。2R繭1（一lR）T

b． HousehOlder A， ＝P
i、）T・・P（m）

1R4p（m）・・P（ユ）y・ σ。2R一’（R幽ユ）T

＝QR
寂R－IQTy・

C． Singular
魔＝≠kue　decomp．

A曾 ＝咽uT U［S－1，0］TTy・ σ。2US－2U田

d． ChOlesky B ＝　RTR R一ユ（R－1）Tb σ。2R園ユ（R4）T

e． Eigenvalue
р?モnmp．

B
　　　　　T＝　UEU

UE鱒luTb 　　2　一ユ　Tσo　UE　U

Q　：　orthogonal　matrix　（n，m）．

R　：　upPer　trianguユar　mat：rix　（n，m）．

P（i）　：@E：．iYeE．t2？Z　：；ive．gg？g？1．transformation　rnatrix　（n，n）．

T　：　orthogonal　matrix　（n，n）．

U　：　orthogonal　Matrix　（m，m）．

S　：　singular　value　matrix，　diagonal　（m，m）．
E　：　eigenvalue　matrix，　diagonal　（m，m），　E　＝　s2．



ltiLlg］一2g－mgg212．teuEire　Captions

Fig．　1．　Structure　of　a　Fitting　Program　with　SALS．

　　　　　Subroutines　with　double　asterisk　should　be　provided　by

user．　Those　with　single　asterisk　ean　be　replaced　by　user’s

subroutines．

Fig．　2．　Structure　of　a　Model　CaleuZation　Programs．

Fig．　3．　Structure　of　SALS　System．

　　　　　Number　in　eaeh　block　specifies　the　subroutine　group

described　in　the　text．

Fig．　4．　Weight　Adj　ustment　Faetor，　Eq．　（25），　in　Tukey’s

Biweight　Method．

Fig．　5．　　　An　ExaInple　of　SALS　工nput．

Fig．　6．　　　Block　Structure　of　SALS　工nput．

Fig．　7．　Hierax｝cy　for　Setting　Default　Options．

Fig．　8．　Flow　Diagram　of　SALS　Execution．



Fig．　1． Structure　of　a　£itting　program　with　SALS
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Fig．　2． Structure　o£　a　model　calculation　program．

Input　of　model　parameters
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〈nominal）

Input　of　observation　points

Theoretical　model　calculation

Output　of　model　parameters

Output　of　calculated　values．
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　　　　　　　　biweight　method

factor，　Eq．　（25），　in　［Pukey’s
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Block　Structure　of　SALS　lnput

　　ee　PROBLEM

　　　　　　　　　　　　　　　　　　OU’VPUT，　MODLCHECK｝

　　　METHOD
　　　。ne。f［SALS，　LエNEAR’，　GAUNEI・1，　MARQUARD・Zi，

慰；鰯灘1餐Cl臨SH｝

　　　ENDALG

HYBR工D］

　　　　　　　　　　　’ENDMETHOD

　　　　　「

　　　　　し
　　M　　　　　　　P工0
　　Φ

　　6巻　　PARAMETER
　　§§　　（parameter　cards）
　　£　　　　　　　　　ENDPARA

　　　　　；

　　　　　L一
　　　　　　　　　　　　工N工’T工A田E

　　P　　　　　　　DIO

　　o　　　　　　　　　　　　DATA

　　v
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　　　3，9　　　　　　　ENDDATA

　　　のρ
　　P　　　　　　　F工N工SH
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　　　　　＝
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N。te、，、、　always　necessary（all・thers　May　be。mユt，ted）・

　　　　［二・repetiti。n・f　the　preceding　bl・ck・if　necessa「y・

　　　　｛　｝：　free　order　inside・



Fig．　7・ HLierarchy　for　Setting　Default　Options
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F；g．　8． Flow　Diagram　of　SALS Exeeution．
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