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        部分的最小二乗回帰(Partial Least Squares Regression, PLS)～回帰分析は最初にこれ！～
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      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。



ちなみに回帰係数に関してはこちらにまとめています。



部分的最小二乗回帰(Partial Least Squares Regression, PLS)の回帰係数の証明
こちらの↓部分的最小二乗回帰 (Partial Least Squares Regression, PLS) の回帰係数についてです。 上の記事を読んでいたりして PLS のことを知っていること前提でお話します。PLS でも、y = Xb ...
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PLSの概要

	線形の回帰分析手法の１つ
	説明変数(記述子)の数がサンプルの数より多くても計算可能
	回帰式を作るときにノイズの影響を受けにくい
	説明変数の間の相関が高くても対応可能
	主成分分析をしたあとの主成分と目的変数との間で最小二乗法を行うのは主成分回帰 (PCR) であり、PLSとは異なるので注意
	PLS回帰とかPLSRとも呼ばれているが、ここでは PLS


スライドのタイトル

	部分的最小二乗回帰 (PLS) とは？
	どうして PLS を使うの？～多重共線性～
	多重共線性への対策
	主成分回帰 (PCR)
	PCR と PLS との違い
	PLS の概要
	PLSの基本式 (yは１変数)
	1成分のPLSモデル
	t1の計算 yとの共分散の最大化
	t1の計算 Lagrangeの未定乗数法
	t1の計算 Gの最大化
	t1の計算 式変形
	t1の計算 w1の計算
	p1とq1の計算
	2成分のPLSモデル
	w2、t2、p2、q2の計算
	何成分まで用いるか？
	クロスバリデーション
	r2CV (予測的説明分散)
	成分数の決め方
	Root Mean Squared Error (RMSE) : 誤差の指標


参考資料

	宮下芳勝・佐々木慎一，コンピュータ・ケミストリー シリーズ３ ケモメトリックス－化学パターン認識と多変量解析－，共立出版 (1995)
	S. Wold, M. Sjöström, L. Eriksson, PLS-regression: a basic tool of chemometrics. Chemometrics and Intelligent Laboratory Systems, 58, 109–130, 2001.


PLSのPythonのプログラムは、こちらの課題10,11,12,14をご参照ください。

以上です。

質問・コメントがありましたら、twitter・facebook・メールなどを通して教えて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研究室
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      直接的逆解析法では特徴量の制約、定性的な特徴量、転移学習も扱えます    

        
      金子研で開発している直接的逆解析についてです。 (直接的逆解析ではない) いわゆる一般的な逆解析では、モデルを構築した後に、説明変数 x の大量のサンプルを生成し、構築したモデルに入力し、目的変数 y の値を予測します。そして予測値が良さそ...    

              






           


  
                  

  
    
      スペクトル・時系列データの前処理の方法～平滑化 (スムージング) と微分～    

        
      スペクトル解析のときや、時系列データを扱うときの話です。 いくつかの点でスペクトルデータと時系列データは似ています。たとえば、隣同士の値が似ているっていう点ですね。他にも、データにノイズが含まれるという点も共通した特徴です。 このようにスペ...    

              






           


  
                  

  
    
      公開動画    

        
      これまでデータ化学工学研究室 (金子研究室) 関係で公開されている動画をまとめます。公開動画が追加され次第、新しい順に追加していきます。 ・2024 年 1 月 31 日 『実例で学ぶ化学工学』　解説動画 【動画で解説！】8章 8.1 伝導...    

              






           


  
                  

  
    
      クラス分類とクラスタリング、名前は似ていますが全く異なります    

        
      たまにクラス分類 (classification) とクラスタリング (clustering) を混同する人がいますが、クラス分類とクラスタリングとは全く別物です。逆の意味で使ってしまうことのないようにするためにも、それぞれの意味合いを押さ...    

              






           


  
                  

  
    
      自己組織化マップ(Self-Organizing Map, SOM)～非線形の可視化・見える化手法、ただ過学習の危険性も高いので注意！～    

        
      自己組織化マップ(Self-Organizing Map, SOM)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、SOMで何ができるか、RFをどのように計算するか、SOMの特徴・問題点・解決策が説明さ...    

              






           


  
                  

  
    
      アンサンブル学習でも、各サブモデルの適用範囲・適用領域をちゃんと考えよう！～Ensemble learning method Considering Applicability Domain of each Submodel (ECADS)～    

        
      応化先生と生田さんが論文 “Discussion on Regression Methods Based on Ensemble Learning and Applicability Domains of Linear Submodels”...    

              






    
      



  
  
      
    
            

            
            主成分分析(Principal Component Analysis, PCA)～データセットの見える化・可視化といったらまずはこれ！～

            

            
            
    線形判別分析(Linear Discriminant Analysis, LDA)～多クラスにも応用できる線形クラス分類～
    

  
  
  

  
  



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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