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        サポートベクター回帰(Support Vector Regression, SVR)～サンプル数10000以下ならこれを使うべし！～
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      サポートベクター回帰(Support Vector Regression, SVR)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、SVRで何ができるか、SVR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。



ちなみに、SVRのハイパーパラメータ C・ε・γ を高速に最適化する方法はこちらです。



[Pythonコードあり] サポートベクター回帰(Support Vector Regression, SVR)のハイパーパラメータを高速に最適化する方法
サポートベクター回帰 (Support Vector Regression, SVR) は、こちら：サポートベクター回帰(Support Vector Regression, SVR)～サンプル数10000以下ならこれを使うべし！～ にある...
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SVRの概要

	線形の回帰分析手法
	サポートベクターマシン (SVM) を回帰分析に応用
	目的変数の誤差に加えて、それぞれ以下の項を最小化することで、過学習を防ぐ
	リッジ回帰 (RR)・LASSO・Elastic Net (EN) と同じ
	誤差に不感帯を設けることでノイズの影響を受けにくい
	カーネルトリックにより非線形の回帰モデルに


スライドのタイトル

	サポートベクター回帰 (SVR) とは？
	基本的にSVRは線形の回帰分析手法
	回帰係数 b
	非線形の回帰モデルへ
	SVMとSVRとの比較
	SVRの誤差関数
	スラック変数
	RR・LASSO・EN との関係
	Lagrangeの未定乗数法
	偏微分して0
	G の変形
	カーネル関数の例
	α を求める
	二次計画問題
	SVRの回帰式
	サポートベクターとは
	c の計算
	SVRのまとめ・特徴
	C, ε, γ の決め方


参考資料

	C.M. ビショップ，パターン認識と機械学習 下, 丸善出版 (2012)


SVRのPythonのプログラムは、こちらの課題16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。
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      水上渉 氏を明治大学生田キャンパスにお招きして講演していただきました    

        
      2023年11月30日(木)に、大阪大学の量子情報・量子生命研究センターで准教授をされている 水上渉 氏を明治大学生田キャンパスにお招きしまして、量子コンピューティングと化学の過去・現在・未来に関するご講演をしていただきました。量子コンピュ...    

              






           


  
                  

  
    
      [解析結果付き] Boruta、ランダムフォレストの変数重要度に基づく変数選択手法    

        
      Boruta という、ランダムフォレスト (Random Forest, RF) の変数重要度に基づいた変数選択手法について、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。いろいろなデータセットを解析しましたが、モデルの推定性...    

              






           


  
                  

  
    
      化学工学会 第84年会と日本化学会 第99春季年会で研究発表をしてきました    

        
      2019年3月13日から15日まで芝浦工業大学 豊洲キャンパスで開催された化学工学会 第84年会と、3月16日から19日まで甲南大学 岡本キャンパスで開催された日本化学会 第99春季年会で、学生と一緒に研究発表をしてまいりました。 化工学会...    

              






           


  
                  

  
    
      これからも研究者は論文を論文誌に投稿するのか ～今後の研究者に求められること～    

        
      大前提 まず大前提として、これからも少なくとも10年は論文を書いて論文誌に掲載されることが、研究者として評価されたり、博士号取得の要件だったりすると思いますので、金子研の学生には研究成果を論文としてまとめるよう指導します。 研究するために必...    

              






           


  
                  

  
    
      機械学習モデルの議論において、まずモデルが何を表すか明確にすると良いと思います！    

        
      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 =...    

              






           


  
                  

  
    
      機械学習を手軽に試したい方へ、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    

        
      機械学習にチャレンジしてみたい、自分のもっているデータを使って機械学習してみたらどうなるか確認してみたい、という方はいらっしゃると思います。実際に機械学習をやってみて、よい結果が出ると、さらに機械学習をするモチベーションになるかもしれません...    

              






    
      



  
  
      
    
            

            
            リッジ回帰(Ridge Regression, RR), Least Absolute Shrinkage and Selection Operator (LASSO), Elastic Net (EN)～誤差の二乗和と一緒に回帰係数の値も小さくする～

            

            
            
    どんなときにデータ解析・データ分析で成果がでやすいか？
    

  
  
  

  
  



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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