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␼⑭⑬⑓⑵ッ␺⑄⏿最␚良く用い␡␤␣
  Partial least squares (PLS)

• PLSと␇
• 日本語⏿␇⌊部分的最小二乗回帰⌱ぶぶ␫⏾⏥さい⏯␟う⏰⏰␟う⏣
い⏥⌊略称: PLS回帰⌲と呼␈␤␣⌋偏最小二乗回帰ま⏷␇部分最
小二乗回帰と␚呼␈␤␣⌋
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• PLS␃␇いく⏼⏣␆種類⏤あ␣
• 回帰分析⏿用い␡␤␣PLS回帰
• 判別分析⏿用い␡␤␣PLS-DA(Discriminant Analysis)

⌯⊳⊿⊿⊻⊾:≹≹⊵a≸w⊴⊶⊴⊻⊰⊯⊴a≸⊺⊽⊲≹w⊴⊶⊴≹部分的最小二乗回帰⌰␠␢改変



PLSᶞ代表的ᶚ論文

• Herman Woldᶛᶸᶓᶖ社会科学分野ᶗPLSᵼ提案
• Wold, ⇴. ⇔⇝⇥⇣⇡⇕ ᳇⇿∛−∠ ⇹∛∐∑∘∘∕√∓ ∎y ⇸∍∠∑√∠ V∍∞∕∍∎∘∑∟⇦ T∔∑ ⇺∛√-Linear 

⇵∠∑∞∍∠∕∢∑ ⇼∍∞∠∕∍∘ ⇸∑∍∟∠ ⇿∝∡∍∞∑∟ ⇔⇺⇵⇼⇭⇸⇿⇕ ⇭∜∜∞∛∍∏∔.᳈ ⇼∑∞∟∜∑∏∠∕∢∑∟ ∕√ 
Probability and Statistics: Papers in Honour of M. S. Bartlett. Academic 
Press, London, 117-142.  [引用数1041(2023.10時点)]

• Svante Woldᵼ化学分野Ტ特ᶛ近赤外᷽ᷜ᷒ᷫḎ
(NIRS)ᷪータᶛ適用しᲢᷔḅḄᷫḍッ᷒ᷜᵼ広く知ᶹᶼ
ᶻᶸうᶛᶚᶓた
• Wold, ⇿⇧ ⇿∖∛∟∠∞∛∙, ⇹.⇧ ⇱∞∕∗∟∟∛√, ⇸. ⇔⇞⇜⇜⇝⇕. ᳇⇼⇸⇿-regression: a basic 

∠∛∛∘ ∛− ∏∔∑∙∛∙∑∠∞∕∏∟᳈. ⇯∔∑∙∛∙∑∠∞∕∏∟ ∍√∐ ⇵√∠∑∘∘∕∓∑√∠ ⇸∍∎∛∞∍∠∛∞y 
Systems. 58 (2): 109-130. [引用数10038 (2023.10時点)]

• 生物分野Ტ特ᶛḄタ᷿ロḂ᷒ᷜᶗ広く用いᶹᶼᶻ
• Max ⇮y∘∑∟∖ö, Mattias Rantalainen, Olivier Cloarec, Jeremy K Nicholson, 

Elaine Holmes, Johan Trygg ⇔⇞⇜⇜⇢⇕. ᳇⇻⇼⇸⇿ ∐∕∟∏∞∕∙∕√∍√∠ ∍√∍∘y∟∕∟⇦ 
∏∛∙∎∕√∕√∓ ∠∔∑ ∟∠∞∑√∓∠∔∟ ∛− ⇼⇸⇿‐⇰⇭ ∍√∐ ⇿⇵⇹⇯⇭ ∏∘∍∟∟∕−∕∏∍∠∕∛√᳈, ⇶∛∡∞√∍∘ 
of Chemometrics. 20(8-10): 341-351.  [引用数1419(2023.10時点)]
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主成分分析ᶘPLSᶞ解析例

高脂血症ウサ᷑ᶞ肝臓ᶞḄタ᷿ローḃ解析
3群比較 : Wild typeᲢ高脂血症ウサ᷑Ტ薬剤投与後ᶞ高脂血症ウサ᷑

正常

薬投与あᶺ

薬投与ᶚし

PLS主成分分析

主成分分析ᶞ結果Ტ主成分ᷜコ᷅ᶗ群間ᶞ差ᵼ表ᶼᶚᵻᶓたᶘᵽᲢ
PLSᵼ用いᶹᶼᶻこᶘᵼ多い

PC1

正常

薬投与あᶺ

薬投与ᶚし

P
C

2

PLS1
P

L
S

2

Ooga T, Sato H, Nagashima A, Sasaki K, Tomita M, Soga T, Ohashi Y.,᳇⇹∑∠∍∎∛∘∛∙∕∏ anatomy of an 
animal model revealing homeostatic imbalances in dyslipidaemia.᳈, ⇹∛∘ Biosyst. 2011 Apr;7(4):1217-23. 
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主成分分析ᶟᲢ群情報を利用しᶚい方法

第一主成分軸

変数1

変数2
2変数ᶗᶞ例

＝主成分ᷜコ᷅射影

原点ᵻᶹ
○ᶮᶗᶞ距離

第一主成分軸

主成分ᷜコ᷅ᶞ分散ᵼ最大ᶛ
ᶚᶻᶸうᶛ主成分軸を決ᶱᶻ

ᶠᶹᶔᵽ

第二主成分軸
他ᶞ主成分軸(第一主成分軸)ᶘ
直交ᵻᶔ分散ᵼ最大方向
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Partial Least Squares (PLS)ᶟᲢ群情報を利用した方法

第一PLS軸

変数1

変数2

2変数ᶗᶞ例

×
×

群Aᶞ平均

群Bᶞ平均

射影

第一PLS軸× ×
群Bᶞ平均 群Aᶞ平均

PLSᷜコ᷅ᶞ群間ᶞ距離ᵼ
最大ᶛᶚᶻᶸうᶛPLS軸を決ᶱᶻ

説明変数ᶞᷜコ᷅ᶘ目的変数ᶞ
ᷜコ᷅ᶞ共分散最大化

×全体ᶞ平均

×

全体ᶞ平均(×)ᶘᲢ各群ᶞ平均
(×××)ᶞ間ᶞ距離ᵼ最大ᶞ方向

×

第二PLS軸

群Cᶞ平均

×
群Cᶞ平均

他ᶞPLS軸(第一PLS軸)ᶘ
直交ᵻᶔ群間ᶞ距離ᵼ最大方向
⇔᳈群数-⇝᳈個ᶮᶗ計算可能)
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PLSᶛᶟ2ᶔᶞᷜコ᷅ᵼ存在ᶉᶻ

ᷪータX
群情報

Y

ᷜコ᷅
(説明変数)

ᷜコ᷅
(目的変数)

共分散

を最大化

説明変数ᶞᷜコ᷅Ტ目的変数ᶞᷜコ᷅いᶊᶼᶲ同様ᶞ位置(左Ტ右上Ტ右下)
ᶛ配置さᶼᶖᵺᶺᲢ傾向ᵼ一致しᶖいᶻこᶘᵼ確認ᶗᵽᶻᲣ

ͳ Ͳ Ͳͳ Ͳ Ͳͳ Ͳ ͲͲ ͳ ͲͲ ͳ ͲͲ ͳ ͲͲ Ͳ ͳͲ Ͳ ͳͲ Ͳ ͳ

サ
ン

プ
Ḏ

各群

サ
ン

プ
Ḏ

代謝物

⏵␤⏶␤3点⏤重␂⏻⏾い␣

wx
wy

t s



PLSᶟᲢᷜコ᷅ᶞ共分散を最大化ᶉᶻ方法(1)

1
cov( ) '

1
x y

n
=

−
t,s w X'Yw = xt Xw

= ys Yw
1, 1= =x x y yw 'w w 'w

を最大化
1 0

1 0

1 0

0 1

0 1

0 1

0 0

0 0

0 0

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

Y

3群 N=3ᶞᶘᵽ

ḌᷓḌンᷛュ乗数法ᶸᶺ

1
' (1 ) (1 )

1
x y x y

J
n

 = + − + −
− x x y yw X'Yw w 'w w 'w

1
2 0

1
y x

x

J

w n


= − =
 − xX'Yw w

1
2 0

1
x y

y

J

w n


= − =
 − yY'Xw w

1 1

2 1
y

x
n

=
−xw X'Yw

1 1

2 1
x

y
n

=
−yw Y'Xw
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PLSᶟᲢᷜコ᷅ᶞ共分散を最大化ᶉᶻ方法(2)

1
2 0

1
y x

n
− =

− xX'Yw w ᶛ 1 1

2 1
x

y
n

=
−yw Y'Xw を代入しᶖ

2
1

4
1

x y
n

   = − 
x xX'YY'Xw w

1
2 0

1
x y

n
− =

− yY'Xw w ᶛ
1 1

2 1
y

x
n

=
−xw X'Yw を代入しᶖ

2
1

4
1

x y
n

   = − 
y yY'XX'Yw w

• 説明変数(ᷪータ)

• 目的変数(群情報)

9

最大固有値ᶛ対応ᶉᶻ固有᷒ᷫ᷼Ḏwxᵼ
第1PLSᶞ固有᷒ᷫ᷼Ḏᶘᶚᶻ



ᷪータᶞ準備

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

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

• ᷪ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

• 目的変数ᶞ準備
Y0 <- factor(class)

Y <- model.matrix(~ Y0 + 0)
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Partial least squares (1)

• PLSᷜコ᷅(第1成分)
library(loadings) # 読ᶯ込ᶯ済ᶯᶞ場合ᶟ不要

pls <- pls_svd(X,Y)

score <- pls$T[,1] # PLS1 ᷜコ᷅

plot(score)

scoreY <- pls$U[,1] # PLS1 ᷜコ᷅

plot(scoreY)

11

サンプḎ番号
P

L
S

1
ᷜ

コ
᷅



主成分分析ᶞ結果

12

PC1(42.14%)

P
C

2
(1

6
.1

0
%

)

PC3(11.37%)

P
C

4
(8

.3
8

%
)

PC4⏿群間差⏤あ␣程度確認⏿⏥⏾い␣␆⏿⌊ 
PCA␆結果␪利用⏱␣場合␇PC4␃着目⏯⏾解析␪進␙␣

⏷⏸⏯⌊完全␂群間差␇確認⏿⏥␂い



主成分分析ᶘPLSᶞ比較
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サンプḎ番号

PLS1ᷜコ᷅ᶗ完全ᶚ群間差ᵼ確認ᶗᵽᶻ

サンプḎ番号

P
C

4

主成分分析 PLS

P
L

S
1



主成分負荷量ᶞ復習

• 主成分係数ᶛᶸᶻ重要ᶚ変数ᶞ選び方
• 主成分係数wᶟᲢ各変数ᶛ対ᶉᶻ重要度を示ᶉ重ᶯᶗあᶺᲢ主成

分係数wᵼ大ᵽい変数ᵼ重要ᶚ変数ᶘᶚᶻ
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• 主成分係数wᶟᲢ᳕主成分ᷜコ᷅ᶘ各変数ᶘᶞ相関係数᳖ᶗ定義
さᶼᶻ主成分負荷量ᶘ比例ᶉᶻ

• 主成分負荷量ᶞ大ᵽい変数を選ぶこᶘᶗᲢ主成分係数ᶛ比ᶩᲢ統
計的ᶚ基準(相関係数ᶞ値)ᶗ重要ᶚ変数を選ぶこᶘᵼ出来ᶻ



PLS負荷量ᶞ場合

• PLS係数ᶛᶸᶻ重要ᶚ変数ᶞ選び方
• PLS係数wᶟᲢ各変数ᶛ対ᶉᶻ重要度を示ᶉ重ᶯᶗあᶺᲢPLS係

数wᵼ大ᵽい変数ᵼ重要ᶚ変数ᶘᶚᶻ
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・正ᶛ大ᵽい10物質 sort(pls$P[,1],decreasing=TRUE)[1:10]
・負ᶛ大ᵽい10物質 sort(pls$P[,1])[1:10]

[R] PLS係数wᶞ値ᵼ大ᵽい上位10物質

変数ᶞ順番を調ᶩᶻᶘᵽᶟᲢsortᶞ代わᶺᶛorderを使用ᶉᶻ
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第1PLSᷜコ᷅
PLS係数ᶞ値

-0.1517
(負ᶛ最大)

PLS係数ᶞ値
0.0969

(正ᶛ最大)

PLS係数ᶞ値ᵼ大ᵽい2ᶔᶞ変数を確認

348.2/3288

594.2/3395

plot(X[,115], col=class, cex=2, pch=16)

plot(X[,401],col=class, cex=2, pch=16)

pls$P[115,1]

pls$P[401,1]



PLS負荷量ᶞ場合

• PLS係数ᶛᶸᶻ重要ᶚ変数ᶞ選び方
• PLS係数wᶟᲢ各変数ᶛ対ᶉᶻ重要度を示ᶉ重ᶯᶗあᶺᲢPLS係

数wᵼ大ᵽい変数ᵼ重要ᶚ変数ᶘᶚᶻ
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• PLS係数wᶟᲢPLSᷜコ᷅(説明変数)ᶘ各変数ᶘᶞ相関係数ᶛ
比例しᶚい

• こᶞᶮᶮᶗᶟᲢ主成分負荷量ᶞᶸうᶛ統計的ᶚ基準(相関係数
ᶞ値)ᶗ重要ᶚ変数を選ぶこᶘᵼ出来ᶚい

PLSᷜコ᷅
(説明変数)
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PLS係数ᶘPLS負荷量(1)

相関係数

× 比例しᶚい
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PLS係数ᶘPLS負荷量(2)

相関係数

○ 比例ᶉᶻ



PLS負荷量ᶞ場合

• PLS係数ᶛᶸᶻ重要ᶚ変数ᶞ選び方
• PLS係数wᶟᲢ各変数ᶛ対ᶉᶻ重要度を示ᶉ重ᶯᶗあᶺᲢ

PLS係数wᵼ大ᵽい変数ᵼ重要ᶚ変数ᶘᶚᶻ

20

• PLS係数wᶟᲢ目的変数ᶞPLSᷜコ᷅ᶘ各変数ᶘᶞ
相関係数ᶘ比例ᶉᶻ

• PLS負荷量を᳕目的変数ᶞPLSᷜコ᷅ᶘ各変数ᶘ
ᶞ相関係数ᶘ定義᳖しᲢそᶞ値ᵼ大ᵽい変数を選
ぶこᶘᶗᲢ統計的ᶚ基準(相関係数ᶞ値)ᶗ重要ᶚ
変数を選ぶこᶘᵼ出来ᶻ

正常

薬投与ᶚし

薬投与あᶺ



Partial least squares(2)

• PLS負荷量ᶘp-value(PLS1)
pls <- pls_loading(pls)

PLS_loading <- pls$loading$R

p_PLS <- pls$loading$p.value

• PLS負荷量ᶞ出力
PLS1_loading <-  PLS_loading[,1]

p_PLS1 <- p_PLS [,1]

PLS1 <- cbind(PLS1_loading, p_PLS1)

rownames(PLS1) <- X0[,1]

write.csv(PLS1, file= "C:/R/loading_PLS1.csv")

21

p-value

変数名

PLS負荷量



PLS1ᶞ説明変数ᶘ目的変数ᶞᷜコ᷅

22

サンプḎ番号サンプḎ番号

P
L

S
1

ᷜ
コ

᷅
(説

明
変

数
)

P
L

S
1

ᷜ
コ

᷅
(目

的
変

数
)

PLS1ᶗいᶊᶼᶲ群間差ᵼ確認さᶼᶖいᶻᵼᲢ
PLS負荷量ᶞ値ᶟ右図ᶞPLS1ᷜコ᷅(目的変数)ᶘᶞ相関係数

ᶗあᶻこᶘᶛ注意

pls$T pls$U
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第1PLSᷜコ᷅
PLS負荷量ᶞ値

-0.9836
(負ᶛ最大)

PLS負荷量ᶞ値
0.6283

(正ᶛ最大)

PLS負荷量ᶞ値ᵼ大ᵽい2ᶔᶞ変数

348.2/3288

594.2/3395

plot(X[,115],col=class, cex=2, pch=16)

plot(X[,401],col=class, cex=2, pch=16)

pls$loading$R[115,1]

pls$loading$R[401,1]



wXwYY'X =
−

'
)1(

1
2

n

Xwt =ᷜコ᷅

=
X't

p
t't

• PLS

PLSᶘPLS-DAᶞ違い

• ᷜコ᷅ᶞ直交化 繰ᶺ返し

PLSᶘᷜコ᷅ᶞ直交化ᶞ操作を繰ᶺ返し計算しᶖ得ᶹᶼᶻᷜコ᷅
を用いᶖᲢ可視化や判別分析を行うᶞᵼPLS-DA

24

'= −X X tp

⏷⏸⏯

本セḂナーᶗ紹介しᶖᵽたPLS

PLS-DA

本⑆ミナー⏿␇⌊最␚単純␂PLSとPLS-DA␪区別⏯⏾説明⏯⏾来⏷⏤⌊
PLS-DA␪PLSと呼ぶこと␚多い



[再掲] ᷪータᶞ準備

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

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

• ᷪ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

• 目的変数ᶞ準備
Y0 <- factor(class)

Y <- model.matrix(~ Y0 + 0)
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PLS-DA␆計算(1)

• PLS-DA⑄コ␭␆計算
library(loadings) # 読ᶯ込ᶯ済ᶯᶞ場合ᶟ不要

plsda <- pls_da(X,Y,2)

score <- plsda$T # PLS-DAᷜコ᷅(第1Ტ第2)

plot(score, col=class, pch=16, cex=2)
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PLS-DA1

P
L

S
-
D

A
2

P
L

S
1

ᷜ
コ

᷅
(説

明
変

数
)

サンプḎ番号 サンプḎ番号

P
L

S
-
D

A
1

ᷜ
コ

᷅
(説

明
変

数
)

PLSとPLS-DA␆第1成分␆⑄コ␭␇一致
(正負⏤逆⏿␚意味␇同⏰)



PLS-DA␆⏷␙␆各種パッ␼ー⑃

• chemometricsパッ␼ー⑃
library(chemometrics)

plsda1 <- pls2_nipals(X, Y, a=2, scale=TRUE)

• plsパッ␼ー⑃
library(pls)

plsda2 <- cppls(Y~X, 2, data=data.frame(X=X, Y=Y),

                                                                         scale=TRUE)

• mixOmicsパッ␼ー⑃
library(mixOmics)

plsda3 <- plsda(X, Y0) # ⑒フォ⑶⑓⏿scale=TRUE
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PLS-DA係数(1)

相関係数

○ 比例ᶉᶻ(第1成分)
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PLS-DA係数(2)

相関係数

× 比例しᶚい(第2成分以降)

PLS-DAᶞ場合ᶟᲢ
第2成分以降ᶟ
成ᶺ立たᶚい



wXwYY'X =
−

'
)1(

1
2

n

Xwt =ᷜコ᷅

=
X't

p
t't

• PLS

PLS-DAᶛᵺけᶻローᷪ᷆ンᷓ

• ᷜコ᷅ᶞ直交化 繰ᶺ返し

PLSᶘᷜコ᷅ᶞ直交化ᶞ操作を繰ᶺ返し計算しᶖ得ᶹᶼᶻ
ᷜコ᷅を用いᶖᲢ可視化や判別分析を行うᶞᵼPLS-DA
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'= −X X tp

⏷⏸⏯

本セḂナーᶗ紹介しᶖᵽたPLS

PLS-DA

ローᷪ᷆ンᷓ
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PLS-DAᷜコ᷅(説明変数)

PLS-DA␆ロー⑒␮ン␻と␇

第1PLS-DA

ローᷪ᷆ンᷓ
plsda$P[,1]

第2PLS-DA

(説
明

変
数

ᶞ
)ᷜ

コ
᷅

ᶘ
各

変
数

ᶞ
相

関
係

数

ローᷪ᷆ンᷓ
plsda$P[,2]

PLS-DAᶞローᷪ᷆ンᷓᶟᲢ目的変数ᶞᷜコ
᷅ᶘ各代謝物ᶞ相関係数ᶗᶟᶚくᲢ説明変数
ᶞᷜコ᷅ᶘ各代謝物ᶞ相関係数ᶛ比例ᶉᶻ値
(p)ᵼ用いᶹᶼᶻ

(説
明

変
数

ᶞ
)ᷜ

コ
᷅

ᶘ
各

変
数

ᶞ
相

関
係

数



PLS-DA負荷量␆性質

• PLS-DA負荷量
• PLS-DAローᷪ᷆ンᷓᶘしᶖ᷒ᷫ᷼Ḏpを利用ᶉᶻᶸᶺᶲᲢ

PLS-DAᷜコ᷅ᶘ各代謝物ᶞ相関係数をPLS-DA負荷量ᶘし
ᶖ定義ᶉᶻᲢᶘ考えた方ᵼ理解しやᶉい

• PLS-DA負荷量ᶛ変換

32

R= � × 1� �′�
主成分分析やPLSᶘ同様ᶛᲢPLS-DA負荷量ᶛ変換ᶉᶻこᶘᶛᶸ
ᶺᲢ相関係数ᶘしᶖ利用可能



PLS-DAᶗᶞローᷪ᷆ンᷓᵻᶹ負荷量ᶨᶞ変換

33

␃

�ͳ = �′�ͳ�ͳ′�ͳ
�ʹ = ෩�′�ʹ�ʹ′�ʹ ෩� = � − �ͳ�ͳ′

第1PLS-DAᶞローᷪ᷆ンᷓ

第2PLS-DAᶞローᷪ᷆ンᷓ

�ʹ = � − �ͳ�ͳ′ ′�૛�ʹ′�ʹ =
�′�૛ − �૚′�૚′�૛�૛′�૛

ここᶗ第1成分ᶞᷜコ᷅t1ᶘ第2成分ᶞᷜコ᷅t2ᶟ直交しt1t2=0ᶘᶚᶻこᶘᵻᶹᲢ
次ᶞᶸうᶛ書けᶻ �ʹ = �′�૛�૛′�૛
以上ᶸᶺᲢ第2成分(以降)ᶞローᷪ᷆ンᷓᶲᲢPLS-DAᷜコ᷅(説明変数)ᶘ
各変数ᶞ相関係数ᶛ比例ᶉᶻ統計量ᶘᶚᶻこᶘᵼ確認ᶗᵽᶻ

第1成分ᶞローᷪ᷆ンᷓᶟPLS-DAᷜコ᷅(説明変数)
ᶘ各変数ᶞ相関係数ᶛ比例ᶉᶻ統計量ᶘᶚᶓᶖいᶻ

␪代入⏯⏾



PLS-DA負荷量

• PLS-DA負荷量ᶘp-value(PLS-DA1)

plsda <- plsda_loading(plsda)

PLSDA_loading <- plsda$loading$R

p_PLSDA <- plsda$loading$p.value

• PLS負荷量ᶞ出力
PLSDA1_loading <-  PLSDA_loading[,1]

p_PLSDA1 <- p_PLSDA [,1]

PLSDA1 <- cbind(PLSDA1_loading, p_PLSDA1)

rownames(PLSDA1) <- X0[,1]

write.csv(PLSDA1, file= "C:/R/loading_PLSDA1.csv")
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PLS負荷量ᶘPLS-DA負荷量ᶞ違い

• [再掲] PLS係数ᶛᶸᶻ重要ᶚ変数ᶞ選び方
• PLS係数wᶟᲢ各変数ᶛ対ᶉᶻ重要度を示ᶉ重ᶯᶗあᶺᲢPLS係

数wᵼ大ᵽい変数ᵼ重要ᶚ変数ᶘᶚᶻ
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PLS-DAᶞpᶟᲢPLSᶞwᶘᶟ異ᶚᶺᲢ
上式ᶞᶸうᶚ関係ᶛᶟᶚᶹᶚい

pᶟᲢPLS-DAᷜコ᷅ᶘ各代謝物ᶞ相関係数ᶛ比例ᶉᶻこᶘᵻᶹᲢ
pᶞ値ᵼ大ᵽᶚ代謝物ᶟᲢPLS-DAᷜコ᷅ᶛ似た傾向を示ᶉ代謝物ᶘᶚᶻ



PLSᶘPLS-DAᶞ比較

• PLS
• PLS⑄コ␭・PLS係数・PLS負荷量␇⌊(群数-1)個ま⏿⏯⏣計算⏱␣
こと⏤出来␂い

• PLS係数⌊PLS負荷量␪利用⏱␣
• PLS係数␇⌊目的変数␆⑄コ␭と各変数と␆相関係数␃比例
• PLS負荷量␪相関係数⏿定義⏱␣こと⏤⏿⏥␣

PLS-DA
• PLS-DA⑄コ␭␇⌊␠␢多く␆数計算⏱␣こと⏤出来␣

• (サンプ⑶サ␯⑅␚⏯く␇変数␆数-1)個ま⏿

• 第2成分以降␆PLS-DA係数␇利用⏿⏥␂い
• PLS-DA係数␇⌊目的変数␆⑄コ␭と各変数と␆相関係数␃比例⏳⏲⌊

PLSと同様␃理解⏱␣こと␇出来␂い

• PLS-DAロー⑒␮ン␻⌊PLS-DA負荷量␪利用⏱␣
• PLS-DA␆ロー⑒␮ン␻␇⌊説明変数␆⑄コ␭と各変数と␆相関係数␃
比例⏯⌊PLS-DA負荷量␇相関係数と⏯⏾定義⏿⏥␣
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