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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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        Locally-Weighted Partial Least Squares (LWPLS, 局所PLS) ～あのPLSが非線形性に対応！～ [Python・MATLABコードあり]
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      Partial Least Squares (PLS) を変数間の非線形性に対応させた Locally-Weighted Partial Least Squares (LWPLS, 局所PLS) について、pdfとパワーポイントの資料を作成しました。データセットが与えられたときに、LWPLS で何ができるか、LWPLS の特徴、どのように計算するかが説明されています。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。



またLWPLSやLWPLSのハイパーパラメータをクロスバリデーションで最適化するコードも公開します。こちらの本 [1] にあるデブタナイザーのデータセットを用いたこちらのGithubからご利用ください。



GitHub - hkaneko1985/lwpls: Locally-Weighted Partial Least Squares (LWPLS)
Locally-Weighted Partial Least Squares (LWPLS). Contribute to hkaneko1985/lwpls development by creating an account on Gi...


github.com




 

[New] こちらの DCEKit で、便利に LWPLS をご利用いただけます。



DCEKit (Data Chemical Engineering toolKit) を PyPI にリリース！
これまで化学データ・化学工学データのデータ解析に役立つツールや金子研で開発された手法に関する Python コードを Github にて公開してきました。このたびは、これらのツール・手法 (の一部) に加えて、新たな機能を追加して、DCEK...


datachemeng.com

2019.08.18




 

[1] Fortuna, L., Graziani, S., Rizzo, A., Xibilia, M.G., Soft Sensors for Monitoring and Control of Industrial Processes, Springer, 2007

 

LWPLS とは？

	非線形PLSの一つ。PLS (Partial Least Squares) の詳細はこちら




部分的最小二乗回帰(Partial Least Squares Regression, PLS)～回帰分析は最初にこれ！～
部分的最小二乗回帰 (Partial Least Squares Regression, PLS) について、pdfとパワーポイントの資料を作成しました。データセットが与えられたときに、PLSで何ができるか、どのようにPLSを計算するかが説...


datachemeng.com

2017.06.18




	Just-In-Time (JIT) モデリングの一つ
	目的変数の値を推定したいサンプルごとにモデリングする
	目的変数の値を推定したいサンプルに近いトレーニングデータほど大きい重みを付けてモデリングする
	時系列データなど、説明変数と目的変数のデータセットのサンプルが増えていく場合に特に効果を発揮する


スライドのタイトル

	LWPLSとは？
	LWPLS のイメージ
	PLS の復習 1/2
	PLS の復習 2/2
	LWPLS の前提
	トレーニングデータとクエリとの類似度行列 U
	トレーニングデータの平均化
	1成分目の計算
	2成分目の計算へ、そして繰り返し
	クエリの推定をする
	クエリの平均化
	1成分目の計算
	2成分目の計算へ、そして繰り返し
	ハイパーパラメータをどうするか？
	どうやって実際にLWPLSを実行するか？


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グラミングプロセス制御・プロセス管理・ソフトセンサー研究室
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      関連記事    
      

  
                 


  
                  

  
    
      回帰モデルを運用するまでの、モデルの評価方法の整理    

        
      分子設計・材料設計・プロセス設計・プロセス管理において、分子記述子・合成条件・製造条件・評価条件・プロセス条件・プロセス変数などの特徴量 x と材料の物性・活性・特性や製品品質 y との間で数理モデル y = f(x) を構築し、構築された...    

              






           


  
                  

  
    
      このデータセットにはどの距離を用いればよいの？？～ユークリッド距離・マンハッタン距離・チェビシェフ距離・マハラノビス距離～    

        
      データ解析において、サンプル同士がどれくらい似ているか、サンプル間の類似度を調べるため、距離が用いられます。サンプル間の距離が小さい = ２つのサンプルは似ている、ということです。 距離といってもいろいろあります。たとえば、ユークリッド距離...    

              






           


  
                  

  
    
      モデルの解釈の結果とドメイン知識(化学的背景・物理的背景等)とが合わないときはどうするか    

        
      分子設計・材料設計・プロセス設計・プロセス管理において、分子記述子・実験条件・合成条件・製造条件・評価条件・プロセス条件・プロセス変数などの特徴量 x と分子・材料の物性・活性・特性や製品の品質などの目的変数 y との間で数理モデル y =...    

              






           


  
                  

  
    
      「分かりやすい文章」の技術 読み手を説得する18のテクニック    

        
      藤沢 晃治, 「「分かりやすい文章」の技術 読み手を説得する18のテクニック」, 講談社, 2004 講談社: Amazon: 今回紹介する本もデータ解析や機械学習関連とは異なります。たとえばデータ解析や機械学習をして研究成果をあげた後に、...    

              






           


  
                  

  
    
      ランダムフォレスト(Random Forests, RF)～アンサンブル学習で決定木の推定性能を向上！～    

        
      ランダムフォレスト(Random Forest, RF)について、pdfとパワーポイントの資料を作成しました。データセットが与えられたときに、RFで何ができるか、RFをどのように計算するかが説明されています。pdfもスライドも自由にご利用く...    

              






           


  
                  

  
    
      Ensemble Online Support Vector Regression (EOSVR) ～Moving Window 型の非線形適応型ソフトセンサー～    

        
      Ensemble Online Support Vector Regression (EOSVR) について、パワーポイントの資料とその pdf ファイルを作成しました。適応型ソフトセンサーの一つである EOSVR でどんなことができるのか...    

              






    
      



  
  
      
    
            

            
            質問への回答のしかた～本当に相手の質問を理解しているか？～

            

            
            
    研究活動の微分と積分～学生の成長を最優先に考える～
    

  
  
  

  
  



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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