
主成分負荷量ᶘ結果ᶞ解釈
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重み・主成分係数を用いた代謝物␆選び方
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主成分スコ␭=(変数1)×w1+(変数2)×w2+・・・+(変数P)×wp

t x1 x2 xp= w1 w2 wp+ +…+

主成分スコ␭␇、各変数␆⑒ータを重みwを係数とし⏾足し合わせたも
␆⏿あ␢、w␆値⏤大⏥い変数⏤主成分スコ␭と関連⏤強く、w␆値⏤
小さい変数⏤主成分スコ␭と関連⏤弱い

例. 係数w1⏤0⏿あ␤␈、主成分スコ␭と変数1␆⑒ータ␇関連⏤無い



Rᶗᶞ主成分係数(固有᷒ᷫ᷼Ḏ)ᶞ取得

•主成分係数(PC4)ᶞ取得
v <- pca$rotation[,4]

names(v) <- X0[,1]
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第1主成分ᷜコ᷅ᶘ固有᷒ᷫ᷼Ḏᶞ結果

ᷜコ᷺᷅ロッᷫ 主成分係数wᶞ᷺ロッᷫ

• PC4ᶞᷜコ᷅ᶘ主成分係数(固有᷒ᷫ᷼Ḏ)

   PC4_score <- PC_score[,4] # 第4主成分

   plot(PC4_score,col=class, pch=16,cex=2, xlab="Sample Number")

barplot(sort(v), xlab="variables", xaxt="n")



結果をcsv᷸᷄᷇Ḏᶛ出力

•主成分係数(PC4)をcsv᷸᷄᷇Ḏᶛ出力
write.csv(v, file="C:/R/weight_PC4.csv")
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PC4ᶞ主成分係数変数名



主成分係数(PC4)ᶞ値ᶗ並び替え
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ᷪータタ᷹を開く

1行目ᶞA列ᶘB列ᶞᷞḎを選択ᶇᶏ状態ᶗ、
᷸᷆Ḏタを実行

降順(ᶮᶏᶟ昇順)ᶗ並び替え

PC4ᶘ関連ᶞあᶻ変数(᷷ー᷒)を抽出ᶗᵽᶻ
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第4主成分ᷜコ᷅

主成分係数ᶞ値
0.1279 

主成分係数ᶞ値
-0.1132

主成分係数ᶞ値ᵼ大ᵽい2ᶔᶞ変数

384.2/3993

306.1/2928

plot(X[,60],col=class, cex=2, pch=16)

plot(X[,160],col=class, cex=2, pch=16)



主成分係数(PC4)ᶞ値ᵼ大ᵽᶚ上位10変数
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306.1/2928 -0.1132 
414.2/3060 -0.0943 
246.1/2517 -0.0939 
591.3/3003 -0.0926 
288.1/2798 -0.0923 
590.3/3003 -0.0916 
546.3/3015 -0.0888 
532.3/3729 -0.0884 
547.2/3015 -0.0881 
576.3/2860 -0.0844 

384.2/3993 0.1279 
491.2/3398 0.1260 
449.1/3290 0.1197 
322.1/3392 0.1195 
439.3/4056 0.1134 
438.3/4056 0.1127 
301.2/3389 0.1085 
354.2/3618 0.1076 
300.2/3392 0.1075 
410.3/3937 0.1064 

・
・
・

・
・
・

᷷ー᷒ 主成分係数

正ᶛ値ᵼ大ᵽᶚ変数上位10個 負ᶛ値ᵼ大ᵽᶚ変数上位10個

主成分係数ᶞ値ᵼ大ᵽᶚ上位いくᶔᶮᶗᵼ重要ᶚ変数、
もᶇくᶟ主成分係数ᶞ値ᵼいくᶔᶮᶗを
重要ᶚ変数ᶘ考えᶼᶠ良いᵻ？

᷷ー᷒ 主成分係数



˿習内容

• csvフ␬イ⑶(fasting.csv)␆読み込み

• 主成分分析を計算
• 主成分スコ␭
• 主成分係数(固有ベク⑓⑶)⏣␡代謝物を選ぶ

• MetaboAnalyst␆結果と比べ⏾み␣
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読ᶯ込ᶰ᷸᷄᷇Ḏᶛ関ᶉᶻ注意
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変数

サン᷺Ḏ

fasting.csv

mouse_data_original.csv



主成分分析ᶞ結果

マ᷉ᷜᶞ肝臓ᶞḄタ᷿ローḃ解析
2群比較: ●コンᷫローḎ、●絶食12時間後

コンᷫローḎマ᷉ᷜ
ᶗ低値(-)

絶食マ᷉ᷜ
ᶗ高値(+)
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12時間絶食ᶗ低値

12時間絶食
ᶗ高値

(+)

(-)

csv᷸᷄᷇Ḏᶗ確認ᶉᶻ
(上位10物質)

主成分係数



主成分係数ᶘ主成分負荷量ᶞ比較
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12時間絶食ᶗ低値

12時間絶食
ᶗ高値

(+)

(-)

主成分係数 主成分負荷量
(+)

(-)

12時間絶食ᶗ低値

csv᷸᷄᷇Ḏᶗ確認ᶉᶻ
(上位10物質)

12時間絶食
ᶗ高値

csv᷸᷄᷇Ḏᶗ確認ᶉᶻ
(0.7以上、-0.7以下)



一般的ᶚ主成分負荷量ᶞ定義

一般的ᶛ、主成分分析ᶞ主成分負荷量ᶘいえᶠ、主成分ᷜコ᷅ᶘ各
変数ᶘᶞ相関係数ᶘᶇᶖ定義さᶼᶻ

᳗主成分ᶘ変数ᶞ相関係数を、主成分ᶞ因子負荷量(factor loading)
ᶘいう᳘

杉山高一、多変量ᷪータ解析入門、朝倉書店(2001) 35᷽ーᷛ

᳗共分散行列を用いᶏ主成分分析ᶞ場合、第i主成分Uiᶘj番目ᶞ成分変
数Xjᶞ間ᶞ相関係数をXjᶞUiへᶞ因子負荷量ᶘいう᳘

(そᶞ後ᶛ、相関係数行列ᶛᶔいᶖも同ᶈᶗあᶻこᶘᵼ書ᵻᶼᶖいᶻ)

塩谷實、多変量解析概論、朝倉書店(2001) 114᷽ーᷛ

᳗得ᶹᶼᶏ主成分ᶘ本来ᶞ変数ᶞ相関係数を主成分負荷量あᶻいᶟ因
子負荷量ᶘいう᳘

中村永友、Rᶗ学ぶᷪータサ᷇᷋ンᷜ 多次元ᷪータ解析法、共
立出版(2009) 102᷽ーᷛ

13



主成分分析ᶞローᷪ᷆ンᷓᶞ2ᶔᶞ定義

• 定義そᶞ1：主成分ᷜコ᷅ᶘ各変数ᶞ相関係数
• 各変数を平均0、分散1ᶛᷜᷔーḍンᷓᶉᶻᶘᵽᶛ利用さᶼᶻこ
ᶘᵼ多い

• 二乗ᶇᶖ足ᶇᶏ値ᶟ1ᶛᶚᶹᶚい

• 定義そᶞ2：相関係数行列ᶞ固有᷒ᷫ᷼Ḏ(主成分係数)
• 各変数を平均0、分散1ᶛᷜᷔーḍンᷓᶇᶚいᶘᵽᶛ利用さᶼᶻ
こᶘᵼ多い

• 二乗ᶇᶖ足ᶇᶏ値ᵼ1ᶛᶚᶻ

ソ᷊᷸ᷫ᷉᷅ᵼᶙᶑᶹを使用ᶇᶖいᶻᵻ
確認ᶉᶻ必要ᵼあᶻ

定義そᶞ1 ᶞ主成分負荷量
᳗主成分ᷜコ᷅ᶘ各変数ᶞ相関係数᳘ᶞ使用を推奨
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主成分負荷量ᶞ計算方法

( , )
1
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w
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X 'X

主成分ᷜコ᷅tᶘ各変数Xiᶘᶞ相関係数ri
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各変数をautoscaling(平均０分散1)ᶇᶏ時ᶟ、次ᶞᶸうᶛ書けᶻ

ii wr =

主成分負荷量ᶟ、固有᷒ᷫ᷼Ḏwᶛ固有値λᶞ平方根を掛けᶖ
計算ᶗᵽᶻ

ᶮᶏ固有᷒ᷫ᷼Ḏwᶟ、主成分ᷜコ᷅ᶘ各変数ᶞ相関係数ᶛ比例
ᶉᶻ、ᶘも表現ᶗᵽᶻ

(途中ᶞ式ᶟ省略)



[参考] 寄与率ᶘ主成分ᷜコ᷅ᶞ分散ᶞ関係
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身長

体重
第1主成分(体ᶞ大ᵽさ)

第2主成分(ᷜタ᷇Ḏ)

固有値λᶟ主成分ᷜコ᷅ᶞ分散を表ᶉ

第一主成分
第二主成分

第一主成分ᶞ寄与率(%) : 
100×λ1⇛(λ1⇗λ2)

分散λ1

分散λ2

2 2

1 ' '
( )

1
Var

n

 = = =
−
w X'Xw w w

t

w w

wXwX' =
−1
1

n

最大固有値ᶛ対応ᶉᶻ固有᷒ᷫ᷼Ḏ

主成分ᷜコ᷅ᶞ分散ᵼ最大ᶞ
固有᷒ᷫ᷼Ḏ(PC1)

=

λ1

λ2



主成分係数(PC4)ᶞ値ᵼ大ᵽᶚ上位10変数
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306.1/2928 -0.1132 
414.2/3060 -0.0943 
246.1/2517 -0.0939 
591.3/3003 -0.0926 
288.1/2798 -0.0923 
590.3/3003 -0.0916 
546.3/3015 -0.0888 
532.3/3729 -0.0884 
547.2/3015 -0.0881 
576.3/2860 -0.0844 

384.2/3993 0.1279 
491.2/3398 0.1260 
449.1/3290 0.1197 
322.1/3392 0.1195 
439.3/4056 0.1134 
438.3/4056 0.1127 
301.2/3389 0.1085 
354.2/3618 0.1076 
300.2/3392 0.1075 
410.3/3937 0.1064 

・
・
・

・
・
・

᷷ー᷒ 主成分係数

正ᶛ値ᵼ大ᵽᶚ変数上位10個 負ᶛ値ᵼ大ᵽᶚ変数上位10個

主成分係数ᶞ値ᵼ大ᵽᶚ上位いくᶔᶮᶗᵼ重要ᶚ変数、
もᶇくᶟ主成分係数ᶞ値ᵼいくᶔᶮᶗを
重要ᶚ変数ᶘ考えᶼᶠ良いᵻ？

᷷ー᷒ 主成分係数



主成分負荷量ᵼ正ᶮᶏᶟ負ᶛ大ᵽᶚ上位ᶞ変数
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306.1/2928 -0.6628 
414.2/3060 -0.5523 
246.1/2517 -0.5498 
591.3/3003 -0.5419 
288.1/2798 -0.5402 
590.3/3003 -0.5365 
546.3/3015 -0.5200 
532.3/3729 -0.5177 
547.2/3015 -0.5156 
576.3/2860 -0.4944

384.2/3993 0.7489 
491.2/3398 0.7375 
449.1/3290 0.7007 
322.1/3392 0.6997 
439.3/4056 0.6638 
438.3/4056 0.6597 
301.2/3389 0.6352 
354.2/3618 0.6299 
300.2/3392 0.6293 
410.3/3937 0.6228

・
・
・

・
・
・

᷷ー᷒ 主成分負荷量 ᷷ー᷒ 主成分負荷量

正ᶛ値ᵼ大ᵽᶚ変数上位10個 負ᶛ値ᵼ大ᵽᶚ変数上位10個

0.7以上ᵼ3変数
0.4以上ᵼ38変数

-0.7以下ᶟᶚᶇ
-0.4以下ᵼ38変数

上位10個␆変数を選ぶ␆⏤一概␃良いと␇言え␂い



相関係数ᶘᶟ

r=1 r=-1

x

y

x

y

正ᶞ相関 負ᶞ相関

x

y

R=-0.1032

x

y

R=0.7961

実際ᶛ計算ᶇᶏ例

x

y

R=0.3790
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主成分負荷量ᶞ検定ᶛᶸᶺ有意ᶚ代謝物を選ぶ

•主成分負荷量ᶞ定義
• 主成分ᷜコ᷅ᶘ各変数ᶞ相関係数(教科書的ᶚ定義)

• 固有᷒ᷫ᷼Ḏᵼ相関係数ᶘ比例ᶉᶻᶞᶟ、ᷪータをautoscaling
ᶇᶏ時ᶛ限ᶺ、主成分負荷量ᶘᶇᶖ使用ᶉᶻ際ᶛᶟ変換ᵼ必要

2
1

2

xy

xy

r

nr
t

−

−
=

ᶟ自由度n-2ᶞt分布ᶛ従う

主成分負荷量ᶞ統計的仮説検定を行えᶻ

• ᷷᷅ソンᶞ相関係数ᶞ仮説検定

),( yxcorrrxy =
n : サン᷺Ḏサ᷇ᷝ
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Yamamoto et al., BMC Bioinformatics, (2014) 15(1):51.

主成分負荷量␆統計的仮説検定を用い⏾有意␂代謝物を選び、
代謝パス␱␲イ⑒ータベースを参照(␳ン⑵ッチメン⑓解析)し、
統計的␃有意␂代謝パス␱␲イを選ぶ方法を提案



ᷪータᶞ準備

• csv᷸᷄᷇Ḏᶞ読ᶯ込ᶯ(実行済ᶯ)
file <- "C:/R/mouse_data_original.csv"

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

•ᷪータ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) # ᷪータᶞ転置

X <- scale(X) # ᷜᷔーḍンᷓ

•主成分分析ᶞ計算
pca <- prcomp(X, scale=TRUE)
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主成分分析(1)

•主成分ᷜコ᷅(PC4)
PC_score <- pca$x

PC4_score <- PC_score[,4]

write.csv(PC4_score, file="C:/R/PC4_score.csv")

•主成分係数、固有᷒ᷫ᷼Ḏ(PC4)
v <- pca$rotation[,4]

names(v) <- X0[,1]

write.csv(v, file="C:/R/weight_PC4.csv")
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主成分負荷量ᶞp-valueᶞ計算

•Ḍ᷹᷇Ḍḍᶞ読ᶯ込ᶯ
library(loadings)

•主成分負荷量ᶞ計算ᶘ仮説検定
pca <- pca_loading(pca)

PC4_loading <- pca$loading$R[,4] # 主成分負荷量

p_PC4 <- pca$loading$p.value[,4] # p値

•主成分負荷量ᶞ出力
names(PC4_loading) <- X0[,1]

write.csv(PC4_loading, file="C:/R/loading_PC4.csv")

24



Excel(csv᷸᷄᷇Ḏ)ᶗᶞ確認手順

• 主成分負荷量ᶞ解析結果(csv᷸᷄᷇Ḏ)

PC4ᶞ係数ᶞ二乗和ᵼ1ᶛᶚᶓᶖいᶻこᶘᵻᶹ、
主成分係数、固有᷒ᷫ᷼Ḏᶗあᶻこᶘᵼ確認ᶗᵽᶻ

PC4ᶞ主成分係数(B列)

B列ᶞ二乗和を計算
=SUMSQ(B2:B最終行)
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weight_PC4.csv

…



固有᷒ᷫ᷼Ḏᵻᶹ主成分負荷量(相関係数)
      へᶞ変換方法

主成分負荷量(相関係数)
＝主成分ᷜコ᷅ᶞ分散ᶞ平方根×主成分係数

PC4ᶞᷜコ᷅(B列)

B列ᶞ分散ᶞ平方根
=SQRT(VAR(B2:B最終行)) 固有᷒ᷫ᷼Ḏᶛ

同ᶈ値を掛けᶻ
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PC4_score.csv

write.csv(PC4_score, file="C:/R/PC4_score.csv")

PC4_score.csvᶟ事前ᶛ出力ᶇᶖᵺく



読ᶯ込ᶰ᷸᷄᷇Ḏᶛ関ᶉᶻ注意

27

変数

サン᷺Ḏ

fasting.csv

mouse_data_original.csv



主成分ᷜコ᷅ᶘ各変数ᶞ相関係数(1)
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ᶏᶐᶇ、cᶟi番目ᶞ要素ᵼ1ᶗ、そᶼ以外ᵼ0ᶞ縦᷒ᷫ᷼Ḏ
c=[⇜⇘⇜⇘⇜⇘…⇘⇜⇘⇝⇘⇜⇘⇜]’

i番目ᶞ要素

ᶏᶐᶇ、tᶘXiᶞ平均ᶟ0

主成分ᷜコ᷅tᶘ各変数Xiᶘᶞ相関係数ri
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主成分ᷜコ᷅ᶘ各変数ᶞ相関係数(2)
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各変数をautoscaling(平均０分散1)ᶇᶏ時ᶟ、次ᶞᶸうᶛ書けᶻ

ii wr = ),(
i
xtw corr
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固有᷒ᷫ᷼Ḏᶟ、主成分ᷜコ᷅ᶘ各変数ᶞ相関係数ᶛ比例ᶉᶻ
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