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        ガウス過程による潜在変数モデル(Gaussian Process Latent Variable Model, GPLVM)で非線形性を考慮した潜在変数を計算しよう！
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      ガウス過程による教師なし学習である Gaussian Process Latent Variable Model (GPLVM) について、pdfとパワーポイントの資料を作成しました。infinite Warped Mixture Model (iWMM) や Gaussian Process Dynamical Model (GPDM) についても触れています。

GPLVM により、主成分分析 (Principal Component Analysis, PCA) の主成分や独立成分分析 (Independent Component Analysis, ICA) の独立成分のような、潜在変数を計算できます。さらに、PCA や ICA は線形の手法ですが、GPLVM は非線形の手法です。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。



GMR とは？

	各特徴量 x が、潜在変数 z からのガウス過程回帰により生成されると

仮定し、潜在変数を計算する
	カーネル関数により非線形の潜在変数を計算可能
	z のカーネル関数であり、x のカーネル関数を計算する

カーネル主成分分析とは異なる
	主成分分析 + カーネル関数 + ガウス分布
	次元削減手法の一つ
	事前に潜在変数の数を決める
	潜在変数の事前分布により、様々な潜在変数を計算可能


 

スライドのタイトル

	ガウス過程による潜在変数モデルとは？
	GPR と GPLVM
	GPR で導いたこと
	GPLVM でもそのまま使います！
	全サンプルの確率
	z の事前分布 p(z)
	GPLVMではX,Zの同時確率を最大化
	GPLVM などを実行するためのコード


 

参考文献

	N. Lawrence, Gaussian Process Latent Variable Models for Visualisation of High Dimensional Data, NIPS Proceedings, 2003. https://papers.nips.cc/paper/2540-gaussian-process-latent-variable-models-for-visualisation-of-high-dimensional-data
	持橋 大地, 大羽 成征,ガウス過程と機械学習, 講談社, 2019
	T. Iwata, D. Duvenaud, Z. Ghahramani, Warped Mixtures for Nonparametric Cluster Shapes, arXiv:1206.1846v2, https://arxiv.org/abs/1206.1846
	J. M. Wang, D. J. Fleet, A. Hertzmann, Gaussian Process Dynamical Models for Human Motion, IEEE Transactions on Pattern Recognition and Machine Intelligence, 30, 283-298, 2008


 

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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      データセットは生きもの。成長もしますし、それに応じて、モデルも成長します    

        
      データセットは生きている、と思いながら解析するようにしています。ただ、生物とは何か、、、という話にするつもりはなくてですね、データセットは、サンプルが増えたり減ったり、特徴量 (変数、記述子) が増えたり減ったり、成長しているなあという話で...    

              






           


  
                  

  
    
      「マンガでわかる統計学[回帰分析編]」 回帰分析の基礎を学びたい方へ    

        
      高橋信, 「マンガでわかる統計学」, オーム社, 2005 オーム社: Amazon: 「マンガでわかる統計学」の続編です。 今回は回帰分析についてです。最後に目的変数が 0, 1 の判別分析 (クラス分類) も取り上げられています。データ...    

              






           


  
                  

  
    
      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。...    

              






           


  
                  

  
    
      何かの異常で外れサンプルなのか、外挿領域のため外れサンプルなのか、見分けるための一つのアイデア    

        
      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 =...    

              






           


  
                  

  
    
      真の意味で解釈でき、予測精度も高い線形モデルを開発しました！[金子研論文]    

        
      タイトルを見て、線形モデルは回帰係数 (各特徴量の目的変数に対する重み) が与えられるのだから、線形モデルを解釈できるのは当たり前では？？、と考えた方、非常に危険です。以下、必見です。 金子研の論文が ACS Omega に掲載されましたの...    

              






           


  
                  

  
    
      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) をやっています！    

        
      金子研の外部の方向けに、金子研主催で無料のオンラインサロンをはじめました。slackでやりまして、オンラインサロンのメンバー登録やサロン内での質問・コメントなどの活動、すべて無料です。2024 年 1 月現在、登録者 900 名です。 デー...    

              






    
      



  
  
      
    
            

            
            考えることを大切にする

            

            
            
    材料設計の限界(モデルの逆解析の限界)は分かるのか？
    

  
  
  

  
  



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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