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化学・工学データを使える知識に変える世界でたった一つの研究室
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        k最近傍法(k-Nearest Neighbor, k-NN)でクラス分類・回帰分析・モデルの適用範囲(適用領域)の設定をしよう！
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       今回は、k最近傍法 (k-Nearest Neighbor, k-NN) についてです。k-NN だけで、

	クラス分類
	回帰分析
	モデルの適用範囲(適用領域)の設定


の３つもできてしまうんです。

そんな有用な k-NN について、pdfとパワーポイントの資料を作成しました。k-NN の具体例や計算方法について説明されています。pdfもスライドも自由にご利用ください。

 

pdfファイルはこちらから、パワーポイント(pptx)ファイルはこちらからダウンロードできます。

興味のある方はぜひ参考にしていただき、どこかで使いたい方は遠慮なくご利用ください。



 

k-NN の概要

	各サンプルについて、最も距離の近い k 個のサンプルに基づく方法
	クラス分類、回帰分析、モデルの適用範囲に利用可能
	k の値を事前に決める必要がある
	距離として、ユークリッド距離だけでなく様々な距離を利用できる
	距離を非類似度と考えて、いろいろな類似度の指標も利用できる


 

スライドのタイトル

	k-NN とは？
	k-NN によるクラス分類
	k-NN によるクラス分類　図
	k-NN による回帰分析
	k をどう決めるか？(クラス分類・回帰分析)
	k-NN によるモデルの適用範囲の設定
	k-NN によるモデルの適用範囲の指標
	指標の閾値をどう決めるか？
	k の値をどう決めるか？(モデルの適用範囲)
	距離
	非類似度


 

以上です。

質問やコメントなどありましたら、twitter, facebook, メールなどでご連絡いただけるとうれしいです。

      


      
      
      

        
        
        
        

  ケモインフォマティクスケモメトリックスデータ解析プロセス制御・プロセス管理・ソフトセンサー研究室
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      関連記事    
      

  
                 


  
                  

  
    
      守りの AD 攻めの BO (AD: モデルの適用範囲、BO: ベイズ最適化)    

        
      分子設計でも材料設計でもプロセス設計でも、説明変数 X と目的変数 Y のそろったデータセットを準備して、X と Y の間でモデル Y = f(X) を構築します。構築したモデルを用いて、Y が目標の値となるような X の候補を設計します。...    

              






           


  
                  

  
    
      DFT計算とベイズ最適化、そしてドメイン知識を駆使して新たな有機半導体材料の分子を開発しました！[パナソニック&金子研の共同研究論文]    

        
      パナソニックと金子研における共同研究の成果の論文が The Journal of Physical Chemistry A に掲載されましたので、ご紹介します。タイトルは Design of Molecules with Low Hole ...    

              






           


  
                  

  
    
      第 63 回 日本薬学会 関東支部大会にて招待講演をしてきました    

        
      2019 年 9 月 14 日 (土) に開催された第 63 回 日本薬学会 関東支部大会にて、招待講演をしてまいりました。タイトルは 生成モデルによるデータの可視化・回帰分析・クラス分類・モデルの適用範囲の設定・モデルの逆解析・分子設計・...    

              






           


  
                  

  
    
      金子研との共同研究のメリット    

        
      データ化学工学研究室（金子研）では、大学・企業・研究所を問わず、共同研究もさせていただきながら前に進んでいます。学生も多く在籍しており、共同研究のような広がりのある研究や他機関連携に興味のある人もおりまして、引き続き共同研究先を模索しており...    

              






           


  
                  

  
    
      特徴量を抽象化して、モデルの逆解析により得られるサンプルの多様性を高める    

        
      目的変数 Y と説明変数 X の間で回帰モデルやクラス分類モデル Y = f(X) を構築して、Y がわからない X の値をモデルに入力することで、Y を予測することが行われています。予測精度の高いモデルを構築するためには 適切に X を設...    

              






           


  
                  

  
    
      金子研で研究員を募集するとしたら？    

        
      今すぐというわけではありませんか、予算を確保できたときには、ポスドクを含む研究員を雇う予定でいます。今回は、その状況になったときのための整理をする記事になります。 基本的に研究員の方には、化学や化学工学のデータを扱った機械学習・データ解析を...    

              






    
      



  
  
      
    
            

            
            新入生への９つのメッセージ

            

            
            
    どうしてデータ化学工学研究室(金子研)にはコアタイムがないのか
    

  
  
  

  
  



ホーム

ケモインフォマティクス


  
	
  
  


新入生へのメッセージ
			全部で９つあります。



		オンラインサロン
			プロセス・マテリアルズ・ケモインフォマティクスオンラインサロン (金子研オンラインサロン)



		共同研究・コンサルティング
			ご検討中の方はこちらをご一読くださいませ

 

金子はコンサルティングで何をしているのか？



		Datachemical LAB
			化学・化学工学分野におけるデータ解析・機械学習クラウドサービス「Datachemical LAB」

 

Chem-Station (ケムステ) での紹介

 

Datachemical LAB の紹介動画 (12分55秒, youtube)



		DCE tool
			機械学習を気軽に試したい方、プログラミング不要で実行できるアプリ「DCE tool」を作りました。ご自由にお使いください



		DCE soft sensor
			ソフトセンサーを気軽に試したい方、プログラミング不要で実行できるアプリ「DCE soft sensor」を作りました。ご自由にお使いください



		DCE fault detection
			異常検出を気軽に試してみたい方、プログラミング不要で実行できるアプリ「DCE fault detection」を作りました。ご自由にお使いください。ちなみにモデルの適用範囲(AD)の設定にも使えます



		DCEKit
			DCEKit (Data Chemical Engineering toolKit) はデータ解析・機械学習のためのツールキットです



		絶賛発売中
				[無料公開] 「化学のためのPythonによるデータ解析・機械学習入門(改訂2版)」の“改訂版の発行にあたって”、詳細な目次、第８章の一部
	[無料公開] 「化学・化学工学のための実践データサイエンス―Pythonによるデータ解析・機械学習―」 の “まえがき”、目次、第１・２章
	[無料公開] 「Pythonで学ぶ実験計画法入門 ベイズ最適化によるデータ解析」 の “まえがき”、目次の詳細、第１・２章
	[無料公開] 「Pythonで気軽に化学・化学工学」 の “まえがき”、目次の詳細、第１・２・３章
	[無料公開] 「化学のための Pythonによるデータ解析・機械学習入門」 の “はじめに” と目次の詳細
	「化学のためのPythonによるデータ解析・機械学習入門(改訂2版)」 正誤表
	「化学のための Pythonによるデータ解析・機械学習入門」 正誤表
	「Pythonで気軽に化学・化学工学」 正誤表
	「Pythonで学ぶ実験計画法入門 ベイズ最適化によるデータ解析」 正誤表







		講義・Pythonハンズオンの動画
			[法人向け] 機械学習・データ解析・化学構造の扱い・Pythonに関するハンズオンセミナー (体験学習) の動画



		座談会
			就活と大学院進学に関する座談会2020

本音ベースの座談会。金子研の学生たちと就活や大学院進学について話し合ってみました



		
		
		最近の投稿

			
					理論が先か、データ解析・機械学習が先か、特徴量エンジニアリングの方針と注意点
									
	
					モデルの適用範囲を設定する手法とそのハイパーパラメータを最適化する手法を開発しました！[金子研論文]
									
	
					Datachemical LAB をデータ解析・機械学習・人工知能の初学者が用いて問題ないのか？
									
	
					異常検出(異常検知)モデルの性能はどのように評価するのか？
									
	
					無意味な候補は選択肢から外しましょう！
									



		twitter
			Tweets by hirokaneko226 
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