
多変量解析ᶘᶟ何ᵻ
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単変量解析

• 平均

• 分散
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(不偏)分散

1,2,3,4,5ᶞ平均値ᶟᲢ(1+2+3+4+5)/5=3

�ଶ = 1� − 1෍�=ଵ� �� − μ ଶ
1,2,3,4,5ᶞ(不偏)分散ᶟ2.5

• 標準偏差

(不偏)標準偏差 � = 1� − 1෍�=ଵ� ��ーμ ଶ
1,2,3,4,5ᶞ標準偏差ᶟ1.58
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単変量解析ᶘ多変量解析ᶞ違い

• 単変量解析
• 1ᶔᶞ変数Ტᶮᶏᶟ変数ᵼ複数あᶻ場合ᶗᶲᲢ

ᶍᶼᶎᶼᶞ変数ᶞ平均Ტ分散ᶚᶙを考えᶻ

• 多変量解析
• 多変量解析ᶟᲢ複数ᶞ変数をᶮᶘᶱᶏ1ᶔᶞ変数ᶗあᶻ合成変数

ᶞ統計(平均や分散ᶚᶙ)を考えᶻ

• 主成分分析ᶟᲢ複数ᶞ変数をᶮᶘᶱᶏ1ᶔᶞ変数ᶗあᶻ主成分ス
コ᷅ᶞ分散を考えᶻ
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変数(ᷪータ)

平均値

合成変数
主成分スコ᷅

分散

平均値
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合成変数ᶘᶟ？ 身長ᶘ体重ᵻᶹ新ᶏᶚ変数を作ᶻ

身長

体重
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身長ᶘ体重ᶞ2ᶔᶞ変数ᵻᶹᲢ新ᶇい変数を作ᶻᶘᶉᶼᶠᲢ
ᶙᶞᶸうᶚᶲᶞᵼ考えᶹᶼᶻᶗᶇᶷうᵻ？



元ᶞ変数(身長Ტ体重)ᵻᶹ新ᶏᶚ変数(体ᶞ大ᵽさ)を作ᶻ

身長

体重

背ᵼ高くᲢ体重ᶟ重い背ᵼ低くᲢ体重ᶟ軽い
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体ᶞ大ᵽさ



元ᶞ変数(身長Ტ体重)ᵻᶹ新ᶏᶚ変数(スタ᷇Ḏ)を作ᶻ

身長

体重
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背ᵼ高くᲢ体重ᶟ軽い背ᵼ低くᲢ体重ᶟ重い

スタ᷇Ḏ



主成分分析ᶘᶞ関係

身長

体重
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第1主成分
(体ᶞ大ᵽさ)

第1主成分

第2主成分

分散ᵼ大ᵽい

分散ᵼ小さい

第2主成分
(スタ᷇Ḏ)



身長・体重ᶘ実際ᶞᷪータᶘᶞ違い
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実際␆⑒ータ⏿␇変数␆組み合わせ⏤多く、身長␀体重を
体␆大⏥さ⏿代表す␣␀いう␠う␃、直感的␃考え␣こ␀␇難しい



多変量解析を用いᶏᷪータᶞ可視化

?

多変量解析

変数1

変数2

変数3

変数4

視覚的ᶛ表現ᶗᵽᶚい
多次元ᷪータ

視覚的ᶛ表現ᶗᵽᶻ
2次元ᷪータ

サンプḎ
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⑒ータを可視化し、群や時系列␆情報␂␁
    表現型を表す⌱主⌲成分を見⏼け␣

着目

ᷪータᶞ可視化



主成分係数を用いᶏ重要ᶚ変数ᶞ選び方
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身長ᶘ体重ᶞ例ᶗ言えᶠᲢ 身長 体重

体ᶞ大ᵽさ
(合成変数)

例え␈係数w2␆値⏤大⏥け␤␈、
   第1(主)成分␀元␆⑒ータ␆2番目␆変数␀␆関連⏤高い

⑒ータを可視化し、着目した(主)成分␀関連␆高い変数を選ぶ

11 11 12

22 21 22

1 2

1 2

p

p

p

npn n n

xt x x

xt x x
w w w

xt x x

      
      
      = + + +
      
      
        

฀
฀฀฀฀

実際ᶞᷪータᶗᶟᲢ

w : 重み・主成分係数・固有ベ␺⑓⑶



多変量解析

• 多変量解析ᶘᶟ
• 統計学ᶛᵺいᶖᲢ複数ᶞ独立変数(説明変数)ᵻᶹᶚᶻ多変量

ᷪータを統計的ᶛ扱う手法Უ主成分分析Ტ因子分析Ტ᷒Ḍス
ター分析ᶚᶙᵼあᶻᲣ

᳇∔∠∠∜∟:⇛⇛∖a⇚w∕∗∕∜∑∐∕a⇚∛∞∓⇛w∕∗∕⇛多変量解析᳈ᶸᶺ一部改変

(測定項目Ტ検査項目ᶚᶙ)

観測さᶼᶏ変数ᶞ数ᵼ1ᶔᶗᶟᶚく複数あᶻ
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主成分分析

• 主成分分析ᶘᶟ
• 主成分分析ᶟ1901年ᶛ᷎ーḎ・ピ᷅ソンᶛᶸᶓᶖ導入さᶼ

ᶏᲣピ᷅ソンᶘᶟ独立ᶛ1930年代ᶛᷲロḎᷬ・᷾ᷩḍンᷓ
ᶸᶓᶖᶲ導入さᶼᲢ主成分分析 (principal component 
analysisᲢPCA) ᶘ呼ᶠᶼᶻᶸうᶛᶚᶓᶏᲣ

᳇∔∠∠∜∟:⇛⇛∖a⇚w∕∗∕∜∑∐∕a⇚∛∞∓⇛w∕∗∕⇛主成分分析᳈ᶸᶺ一部改変
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1890年␆米国国勢調査␆
⑒ータ処理⏿初␙⏾使用さ␤た
タ⑞ュ⑷ー⑑␮ン␻マシン

Wikipedia␠␢一部改変

1957年␃NASA⏿使用さ␤␣
IBM704(大型コン⑟ュータ)

1968年␃統計ソ①⑓␱␲␭␆
SPSS 1⏤⑵⑵ース

1937年⏣␡1942年␃
⏣け⏾開発さ␤、世界最初␆
コン⑟ューター␀␚言わ␤␣
ABCマシン(␆復元)

連立方程式␆計算⑒ータ␆集計 多変量解析



多変量解析ᶘいᶓᶖᶲ色々ᶚ方法ᵼあᶻ
ᶙᶞ方法を用いᶻべᵽᵻ？

• 分野ᶛᶸᶓᶖᲢ主ᶛ用いᶹᶼᶻ統計解析手法ᶟ異ᶚᶻ
• 歴史的ᶚ背景ᶗ決ᶮᶓᶖいᶻこᶘᵼ多い

• ᶍᶞ分野ᶞ論文を見ᶻᶘᲢ概ᶝ決ᶮᶓᶖ同ᶈ解析手法ᵼ
用いᶹᶼᶖいᶻ

• ᶍᶞ分野ᶗ最ᶲ良く用いᶹᶼᶖいᶻ方法を学ぶᶞᵼ効率的

• 本セḂᷭーᶗᶟ主成分分析ᶘPLSを中心ᶛ説明
• 化学・生物(ᷔḅḄᷫḍッ᷒ス)分野ᶗᶞ多変量解析ᶘᶇᶖᶟᲢ

主成分分析ᶘPartial Least Squares(PLS)ᵼ最ᶲ良く用いᶹ
ᶼᶖいᶻ

• ᶍᶞ他ᶞ手法
• 心理学ᶛᵺけᶻᷴーソᷭḍᷩ᷆ᶞ特性論的研究ᶚᶙᲢ心理尺

度ᶞ研究手法ᶘᶇᶖᶟ因子分析ᵼ主ᶛ用いᶹᶼᶖいᶻ

᳇∔∠∠∜∟:⇛⇛∖a⇚w∕∗∕∜∑∐∕a⇚∛∞∓⇛w∕∗∕⇛因子分析᳈を一部改変
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ᷔḅḄᷫḍッ᷒ス(計量化学)ᶟᲢ
  化学・生物分野ᶗᶞ多変量解析

• ᷔḅḄᷫḍッ᷒スᲢ計量化学ᶘᶟ
• 数理科学Ტ統計学Ტ機械学習Ტᷴターン認識Ტᷪータḁ᷇ᷮン

ᷓᶚᶙᶞ手法ᶛᶸᶺᲢ᳉広義ᶞ᳊化学分野ᶛᵺけᶻ諸問題を解
決ᶇᶸうᶘᶉᶻ分野ᶗあᶻ

• 計量化学ᶗᶟ実験ᶗ得ᶹᶼᶏ᳉多くᶞ場合᳊大量ᶞᷪータᶛ対
ᶇᲢ次元ᶞ圧縮・視覚化・回帰・判別・分類ᶚᶙを行うこᶘᶛ
ᶸᶓᶖᲢ実験結果ᶞ解釈ᶛ重要ᶚ情報を提供ᶉᶻこᶘを目的ᶘ
ᶉᶻ

• 1960年代後半ᵻᶹ1970年代前半ᶛᵻけᶖᲢコワḎスキ Ტ
ウ᷌Ḏᷬᶹᶞ活躍ᶛᶸᶓᶖᶗあᶺᲢᷔḅḄᷫḍッ᷒ス ᶘいう
用語ᶟᲢウ᷌Ḏᷬᶛᶸᶓᶖ初ᶱᶖ用いᶹᶼᶏ
• SPSS 1⏤⑵⑵ースさ␤た␆␀同時期⏿あ␣こ␀⏣␡、こ␆時代⏣␡実際␆⑒ータ
␆解析␀し⏾、多変量解析⏤一般␃広く使わ␤␣␠う␃␂⏻た␆⏿␇？

᳇https://ja.wikipedia.org/wiki/計量化学᳈ᶸᶺ一部改変
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Ḅタ᷿ロḂ᷒ス

• Ḅタ᷿ロḂ᷒スᲢḄタ᷿ローḃ解析ᶘᶟ
• Ḅタ᷿ロḂ᷒スᶘᶟᲢ᷅Ḃᷱ酸Ტ有機酸Ტ脂肪酸Ტ糖ᶚᶙᲢ

分子量ᵼ約1000以下ᶞ低分子ᶞ代謝物(Ḅタ᷿Ḍ᷇ᷫ)を網羅
的ᶛ解析ᶉᶻこᶘ

• サンプḎ
• 動物ᶞ臓器Ტ微生物ᶞ培養サンプḎᲢ人ᶞ血液Ტ尿ᶚᶙ様々

ᶚ種類ᶞサンプḎをᲢ質量分析装置ᶗ測定を行いᲢḄタ᷿
ローḃᷪータを取得ᶉᶻ

• 応用範囲
• 薬剤ᶞ作用機序ᶞ解明やᲢ疾患ᷳ᷇᷍ḁー᷎ーᶞ探索Ტ食品

ᶞ機能性研究ᶚᶙ様々ᶚ研究ᶛ利用さᶼᶖいᶻ

• 多変量解析ᶞ利用
• 主成分分析やPLSを用いᶏᷪータᶞ可視化ᶘローᷪ᷆ンᷓを

用いᶖ重要ᶚ代謝物を選ぶ
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Ḅタ᷿ロḂ᷒スᶞ研究例

通常飼育 12時間絶食
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10サンプḎ

282変数(代謝物質)

主成分分析

肝臓サンプḎ

(n=5)(n=5)

キḆピḌḍー電気泳動
飛行時間型質量分析を用いᶏ

Ḅタ᷿ローḃ解析
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絶食ḁウス肝臓ᶞḄタ᷿ローḃᷪータ

Yamamoto et al., "Statistical hypothesis testing of factor loading in principal component analysis 
and its application to metabolite set enrichment analysis" BMC Bioinformatics, (2014) 15(1):51.
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主成分分析を用いᶏᷪータᶞ可視化ᶞ例

通常飼育
ḁウスᶗ低値(-)

絶食12時間
ḁウスᶗ高値(+)

 通常飼育
 12時間絶食
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身長・体重⏿␆合成変数⌽体␆大⏥さ⌾␀同様␃合成変数を計算

実際␆⑒ータ⏿␇変数␆組み合わせ⏤多く、身長␀体重を体␆大⏥さ
⏿代表す␣␀いう␠う␃、直感的␃考え␣こ␀␇難しい

⑒ータを可視化した後␃着目す␣主成分スコ␭(合成変数)を決␙␣
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絶食ḁウスᶗᶞ主成分分析ᶞ解析例

通常飼育
ḁウスᶗ低値(-)

絶食12時間
ḁウスᶗ高値(+)

P
C

1

 通常飼育
 12時間絶食

12時間絶食ᶗ
低値を示ᶉ代謝物

12時間絶食ᶗ
高値を示ᶉ代謝物

(+)

(-)

ᷪータᶞ可視化 重ᶯ(主成分)係数を用いᶖ
変数を選ぶ
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合成変数␃対す␣主成分係数w⏣␡変数を選ぶ

⇒ 実際ᶟᲢ主成分負荷量を用いᶖ重要ᶚ変数を選ぶ
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