
主成分分析ᶛᶸᶻᷪーᷢᶞ可視化
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使用ᶉᶻᷪーᷢᶞ説明

•ᷪーᷢᶞ説明
• 野生型ḁウᷜ、FAAH欠損ḁウᷜᶍᶼᶎᶼN=6ᶞ脳(脊椎)サンプ
ḎᶞḄ᷿ᷢローḃᷪーᷢ
• Fatty acid amide hydrolase (FAAH) : 脂肪酸᷅Ḃᷬᶞ᷅Ḃ
ᷬ結合を切ᶓᶖ脂肪酸ᶘ᷅Ḃンᶛ分解ᶉᶻ酵素

• 例 : ᷅ᷭンᷣḂᷬ(脂肪酸᷅Ḃᷬ、脳内麻薬物質ᶞ一ᶔ)

→(阻害)→᷅Ḍキᷬン酸(脂肪酸)＋エᷢノーḎ᷅Ḃン(᷅Ḃン)

• FAAH阻害薬ᶟ創薬ᷢーᷕッᷫᶛᶚᶓᶖいᶻᵼ、様々ᶚ副作
用ᵼ報告さᶼᶖおᶺ、市場ᶛ出ᶏ薬剤ᶟ無い
• 参考 https://aasj.jp/news/watch/4746
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• MetaboAnalystᶞᷪḅᷪーᷢ
Alan Saghatelian et al., "Assignment of endogenous substrates to 
enzymes by global metabolite profiling",43(45):14332-9 (2004).

https://aasj.jp/news/watch/4746


Rstudioᶞ画面

ソーᷜᷖーᷬ画面ᶛ入力ᶇ保存(Ctrl+S)
Source᷿ᷢンを押ᶇᶖ実行(Ctrl+Shift+Enter)
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(参考) 1行ᶊᶔ実行ᶉᶻ場合ᶟ、実行ᶇᶏい行ᶛ
カーソḎを合わᶋᶖRun᷿ᷢンを押ᶇᶖ実行

(Ctrl+Enter)

File→New File→R Scriptᶗ新ᶇいRプロᷓḌḃを作成



最終的␂ゴール
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ᷪーᷢᶞ準備

• csvフ᷄イḎᶞ読み込み(実行済み)
file <- "C:/R/mouse_data_original.csv"

X0 <- read.csv(file, skip=1) # 1行目をᷜキップ

•ᷪーᷢᶞ準備
X <- X0[,-1] # 1列目ᶞ群情報ᶞ文字列を除く

class <- c(1,1,1,1,1,1,2,2,2,2,2,2) # 群情報

X <- t(X) # 行列ᶞ転置 (各行ᵼ変数→各行ᵼサンプḎ)

X <- scale(X) # ᷜᷔーḍンᷓ
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変数

サンプḎ

mouse_data_original.csvᶞ中身



主成分分析、ᷜᷖ᷅プロッᷫ

•主成分分析ᶞ計算
pca <- prcomp(X)

•主成分ᷜᷖ᷅
PC_score <- pca$x

PC1_score <- PC_score[,1] # 第1主成分

PC2_score <- PC_score[,2] # 第2主成分

•主成分ᷜᷖ᷅プロッᷫ(PC1,PC2)
plot(PC1_score,PC2_score)
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主成分ᷜᷖ᷅プロッᷫᶞ結果(1)

PC3,PC4ᶞᷜᷖ᷅プロッᷫᶲ同様ᶛ描画



群情報␆色付け
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•主成分ᷜᷖ᷅プロッᷫ(PC1,PC2)
plot(PC1_score, PC2_score, col=class) # 色付け

plot(PC1_score, PC2_score, col=class, pch=16) # 色塗ᶺ

plot(PC1_score, PC2_score, col=class, pch=16, cex=2)

      # サイᷝ変更

•˿習
• 第3主成分と第4主成分␃⏼い⏾␚同様␃計算



主成分ᷜᷖ᷅プロッᷫᶞ結果(2)
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(R␆バージョン␃よ⏻⏾色␇異␂␢ます)



主成分分析ᶛおけᶻᷜᷔーḍンᷓᶞ影響
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各変数毎ᶛ平均値を計算ᶇ、
ᶍᶞ値を引く

平均値ᵼ0
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各変数毎ᶛ標準偏差を計算ᶇ、
ᶍᶞ値ᶗ割ᶻ(ᷜᷔーḍンᷓ)

平均値ᵼ0、分散ᵼ1



主成分分析ᶟ変数ᶞ分散ᶞ値ᶛ影響を受けᶻ
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ᷪーᷢを考えᶻ
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主成分分析ᶟ変数ᶞ分散ᶞ値ᶛ影響を受けᶻ
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変数2～4

第1主成分ᷜᷖ᷅ᶘ各変数ᶞ関係(ᷜᷔーḍンᷓᶇᶏ場合)

•特定ᶞ変数(変数1)ᶞ分散ᵼ大ᵽいᶘᵽᶟ、
     ᶍᶞ影響ᵼ主成分ᷜᷖ᷅ᶛ現ᶼᶻ

•各変数ᶞ分散ᵼ同ᶈ場合(ᷜᷔーḍンᷓᶇᶏ場合)ᶟ、
    傾向ᵼ似ᶏ変数(変数2～4)ᶞ影響を受けᶻ

ᷜᷔーḍンᷓᶘ主成分分析ᶞ関係



最終的␂ゴール
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寄与率



寄与率ᶞ計算

•寄与率
cr_var <- summary(pca)$importance[2,] # 寄与率

cumcr <- summary(pca)$importance[3,] # 累積寄与率

PC1_cr <- 100*cr_var[1] # PC1

PC2_cr <- 100*cr_var[2] # PC2
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寄与率ᶞᷓḌフ表示
累積寄与率寄与率

(左図) 
plot(100*cr_var[1:10], type="b", xlab="PC", ylab="CR(%)")

(右図)
barplot(100*cumcr[1:10], xlab="PC", ylab="CR(%)", ylim=c(0,100))



寄与率ᶘᶟ
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身長

体重
第1主成分(体ᶞ大ᵽさ)

第2主成分(ᷜᷢイḎ)

第1主成分ᶞ寄与率ᶞ値ᵼ大ᵽけᶼᶠ、
第1主成分ᶗᷪーᷢᶞᶠᶹᶔᵽᶞ大半を説明ᶗᵽᶖいᶻ

第一主成分
第二主成分

第一主成分ᶞ寄与率(%) : 
100×λ1/(λ1+λ2)
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寄与率ᶟ変数ᶞ分散ᶞ値ᶛ影響を受けᶻ
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平均値を引く

寄与率: 99.03%

寄与率: 78.84%
寄与率ᶟ元ᶞ変数ᶞ分散ᶞ影響を受けᶻ

特定ᶞ変数ᶞ分散ᵼ大ᵽいᶘᵽᶟ、寄与率ᶟ大ᵽくᶚᶻ
ᷜᷔーḍンᷓᶇᶏ時ᶟ、特定ᶞ元ᶞ変数ᶞ分散ᶞ影響ᶗᶟᶚく、
傾向ᵼ似ᶏ変数ᵼ多けᶼᶠ寄与率ᶟ大ᵽくᶚᶻ



ᷜᷔーḍンᷓᶇᶏ時ᶞ寄与率ᶞイḄーᷛ
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変数ᵼḌンᷣḃ 変数ᶞ30%ᶛ群間差 変数ᶞ70%ᶛ群間差

多い似ᶏパᷢーンᶞ変数ᶞ数少ᶚい

寄与率 高い低い



結果ᶞᷓḌフ表示

•ᷜᷖ᷅プロッᷫ、寄与率、ᷢイᷫḎᶞ表示
plot(PC1_score,PC2_score,

     xlab="PC1(42.139%)", ylab="PC2(16.101%)", 

     main="PCA (PC1, PC2)", col=class, pch=16, cex=2)
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結果を改ᶱᶖ確認
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PC4⏿群間差⏤あ␣程度確認⏿⏥⏾い␣␆⏿、 
PCA␆結果を利用す␣場合␇PC4␃着目し⏾解析を進␙␣



MetaboAnalystᶞ結果
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pca_score2d_0_dpi72 pca_score2d_1_dpi72
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