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第 1 章  
JMPの概要
マニュアルとその他のリソース

この章には以下の情報が記載されています。

• 本書の表記法

• JMPのマニュアル

• JMPヘルプ

• その他のリソース

– その他の JMPのドキュメンテーション

– チュートリアル

– 索引

– Webリソース

– テクニカルサポートのオプション
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表記規則 多変量分析
表記規則
マニュアルの内容と画面に表示される情報を対応付けるために、次のような表記規則を使っています。

• サンプルデータ名、列名、パス名、ファイル名、ファイル拡張子、およびフォルダ名は「」で囲んで表記
しています。

• スクリプトのコードはLucida Sans Typewriterフォントで表記しています。

• スクリプトコードの結果（ログに表示されるもの）はLucida Sans Typewriter（斜体）フォントで表  
記し、先に示すコードよりインデントされています。

• クリックまたは選択する項目は［］で囲んで太字で表記しています。これには以下の項目があります。

– ボタン

– チェックボックス

– コマンド

– 選択可能なリスト項目

– メニュー

– オプション

– タブ名

– テキストボックス

• 次の項目の表記規則は下記のとおりです。

– 重要な単語や句、JMPに固有の定義を持つ単語や句は太字または「」で囲んで表記

– マニュアルのタイトルは『』で囲んで表記

– 変数名は斜体で表記

– スクリプトの出力は斜体で表記

• JMP Proのみの機能には JMP Proアイコン がついています。 JMP Proの機能の概要については
https://www.jmp.com/ja_jp/software/predictive‐analytics‐software.html をご覧ください。

メモ : 特別な情報および制限事項には、この文のように「メモ」という見出しがついています。

ヒント : 役に立つ情報には「ヒント」という見出しがついています。

https://www.jmp.com/ja_jp/software/predictive-analytics-software.html
https://www.jmp.com/ja_jp/software/predictive-analytics-software.html
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多変量分析 JMPのマニュアル
JMPのマニュアル
JMPでは、PDF形式のマニュアルが用意されています。

• PDF版は［ヘルプ］>［ドキュメンテーション］メニューまたは JMPオンラインヘルプのフッタから開く
ことができます。

• 検索しやすいようにすべてのドキュメンテーションが 1つの PDFファイルにまとめられた『JMPドキュ
メンテーションライブラリ』と呼ばれるファイルがあります。『JMPドキュメンテーションライブラリ』
のPDFファイルは［ヘルプ］>［ドキュメンテーション］メニューから開くことができます。

JMPドキュメンテーションライブラリ
以下の表は、JMPライブラリに含まれている各ドキュメンテーションの目的および内容をまとめたものです。

マニュアル 目的 内容

『はじめての JMP』 JMPをあまりご存知ない方
を対象とした入門ガイド

JMPの紹介と、データを作成および分析し始め
るための情報

『JMPの使用法』 JMPのデータテーブルと、
基本操作を理解する

一般的な JMPの概念と、データの読み込み、列
プロパティの変更、データの並べ替え、SASへ
の接続など、JMP全体にわたる機能の説明

『基本的な統計分析』 このマニュアルを見なが
ら、基本的な分析を行う

［分析］メニューからアクセスできる以下のプ
ラットフォームの説明：

• 一変量の分布

• 二変量の関係

• 表の作成

• テキストエクスプローラ

［分析］>［二変量の関係］で二変量、一元配置
分散分析、分割表に対する分析を実行する方法
の説明。ブートストラップを使用した標本分布
の近似方法やシミュレーションの機能を使用し
たパラメトリックな標本再抽出の実行方法の説
明も含まれています。



18 JMPの概要 第 1 章
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『グラフ機能』 データに合った理想的なグ
ラフを見つける

［グラフ］メニューからアクセスできる以下のプ
ラットフォームの説明：

• グラフビルダー

• 重ね合わせプロット

• 三次元散布図

• 等高線図

• バブルプロット

• パラレルプロット

• セルプロット

• ツリーマップ

• 散布図行列

• 三角図

• チャート

このマニュアルには背景マップやカスタムマッ
プの作成方法も記載されています。

『プロファイル機能』 対話式のプロファイルツー
ルの使い方を学ぶ。任意の
応答曲面の断面を表示でき
るようになります。

［グラフ］メニューに表示されるすべてのプロ
ファイルについて。誤差因子の分析が、ランダ
ム入力を使用したシミュレーションの実行とと
もに含まれています。

『実験計画 (DOE)』 実験の計画方法と適切な標
本サイズの決定方法を学ぶ

［実験計画（DOE）］メニューと［分析］>［発
展的なモデル］メニューの「発展的な実験計画
モデル」に関するすべてのトピックについて。

マニュアル 目的 内容
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『基本的な回帰モデル』 「モデルのあてはめ」プラッ
トフォームとその多くの手
法について学ぶ

［分析］メニューの「モデルのあてはめ」プラッ
トフォームで使用できる、以下の手法の説明：

• 標準最小2乗

• ステップワイズ

• 一般化回帰

• 混合モデル

• MANOVA

• 対数線形 ‐分散

• 名義ロジスティック

• 順序ロジスティック

• 一般化線形モデル

マニュアル 目的 内容
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『予測モデルおよび発展
的なモデル』

さらなるモデリング手法に
ついて学ぶ

［分析］>［予測モデル］メニューで使用できる
以下のプラットフォームの説明：

• モデル化ユーティリティ

• ニューラル

• パーティション

• ブートストラップ森

• ブースティングツリー

• K近傍法

• 単純Bayes

• モデルの比較

• 計算式デポ

［分析］>［発展的なモデル］メニューで使用で
きる以下のプラットフォームの説明：

• 曲線のあてはめ

• 非線形回帰

• Gauss過程

• 時系列分析

• 対応のあるペア

［分析］>［スクリーニング］メニューで使用で
きる以下のプラットフォームの説明：

• 応答のスクリーニング

• 工程のスクリーニング

• 説明変数のスクリーニング

• アソシエーション分析

［分析］>［発展的なモデル］>［発展的な実験計
画モデル］で使用できるプラットフォームにつ
いては、『実験計画 (DOE)』に説明があります。

マニュアル 目的 内容
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多変量分析 JMPのマニュアル
『多変量分析』 複数の変数を同時に分析す
るための手法について理解
を深める

［分析］>［多変量］メニューで使用できる以下
のプラットフォームの説明：

• 多変量の相関

• 主成分分析

• 判別分析

• PLS

［分析］>［クラスター分析］メニューで使用で
きる以下のプラットフォームの説明：

• 階層型クラスター分析

• K Meansクラスター分析

• 正規混合

• 潜在クラス分析

• 変数のクラスタリング

『品質と工程』 工程を評価し、向上させる
ためのツールについて理解
を深める

［分析］>［品質と工程］メニューで使用できる
以下のプラットフォームの説明：

• 管理図ビルダーと個々の管理図

• 測定システム分析

• 計量値 /計数値ゲージチャート

• 工程能力

• パレート図

• 特性要因図

マニュアル 目的 内容
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『信頼性 /生存時間分析』 製品やシステムにおける信
頼性を評価し、向上させる
方法、および人や製品の生
存時間データを分析する方
法について学ぶ

［分析］>［信頼性 /生存時間分析］メニューで使
用できる以下のプラットフォームの説明：

• 寿命の一変量

• 寿命の二変量

• 累積損傷

• 再生モデルによる分析

• 劣化分析と破壊劣化

• 信頼性予測

• 信頼性成長

• 信頼性ブロック図

• 修理可能システムのシミュレーション

• 生存時間分析

• 生存時間 (パラメトリック )のあてはめ

• 比例ハザードのあてはめ

『消費者調査』 消費者選好を調査し、その
洞察を使用してより良い製
品やサービスを作成するた
めの方法を学ぶ

［分析］>［消費者調査］メニューで使用できる
以下のプラットフォームの説明：

• カテゴリカル

• 多重対応分析

• 多次元尺度構成

• 因子分析

• 選択モデル

• MaxDiff

• アップリフト

• 項目分析

『スクリプトガイド』 パワフルなJMPスクリプト
言語（JSL）の活用方法につ
いて学ぶ

スクリプトの作成やデバッグ、データテーブル
の操作、ディスプレイボックスの構築、JMPア
プリケーションの作成など。

『スクリプト構文リファ
レンス』

JSL関数、その引数、およ
びオブジェクトやディスプ
レイボックスに送信する
メッセージについて理解を
深める

JSLコマンドの構文、例、および注意書き。

マニュアル 目的 内容
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多変量分析 JMPを習得するためのその他のリソース
メモ : ［ドキュメンテーション］メニューでは、印刷可能な2つのリファレンスカードも用意されています。 
『メニューカード』は JMPのメニューをまとめた表で、『クイックリファレンス』は JMPのショートカット
キーをまとめた表です。

JMPヘルプ
JMPヘルプは、一連のマニュアルの簡易版です。JMPのヘルプは、次のいくつかの方法で開くことができます。

• Windowsでは、F1キーを押すとヘルプシステムウィンドウが開きます。

• データテーブルまたはレポートウィンドウの特定の部分のヘルプを表示します。［ツール］メニューから
ヘルプツール を選択した後、データテーブルやレポートウィンドウの任意の位置でクリックすると、そ
の部分に関するヘルプが表示されます。

• JMPウィンドウ内で［ヘルプ］ボタンをクリックします。

• Windowsの場合、［ヘルプ］メニューの［ヘルプの目次］、［ヘルプの検索］、［ヘルプの索引］の各オプ
ションを使用して、JMPヘルプ内を検索し、目的の内容を表示します。Macの場合、［ヘルプ］>［JMP
ヘルプ］を選択します。

JMPを習得するためのその他のリソース
JMPのマニュアルと JMPヘルプの他、次のリソースも JMPの学習に役立ちます。

• チュートリアル（「チュートリアル」（23ページ）を参照）

• サンプルデータ（「サンプルデータテーブル」（24ページ）を参照）

• 索引（「統計用語と JSL用語の習得」（24ページ）を参照）

• 使い方ヒント（「JMPを使用するためのヒント」（24ページ）を参照）

• Webリソース（「JMP User Community」（25ページ）を参照）

• 専門誌『JMPer Cable』（「JMPer Cable」（25ページ）を参照）

• JMPに関する書籍（「JMP関連書籍」（25ページ）を参照）

• JMPスターター（「「JMPスターター」ウィンドウ」（26ページ）を参照）

• 教育用リソース（「サンプルデータテーブル」（24ページ）を参照）

チュートリアル
［ヘルプ］>［チュートリアル］を選択して、JMPのチュートリアルを表示できます。［チュートリアル］メ
ニューの最初の項目は［チュートリアルディレクトリ］です。この項目を選択すると、すべてのチュートリア
ルをカテゴリ別に整理した新しいウィンドウが開きます。



24 JMPの概要 第 1 章
JMPを習得するためのその他のリソース 多変量分析
JMPに慣れていない方は、まず［初心者用チュートリアル］を試してみてください。JMPのインターフェー
スおよび基本的な使用方法を学ぶことができます。

他のチュートリアルでは、実験の計画、標本平均と定数の比較など、JMPの具体的な活用法を学習できます。

サンプルデータテーブル
JMPのマニュアルで取り上げる例は、すべてサンプルデータを使用しています。サンプルデータディレクト
リを開くには、［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択します。

サンプルデータテーブルを文字コード順に並べた一覧を表示する、またはカテゴリごとにサンプルデータを表
示するには、［ヘルプ］>［サンプルデータ］を選択します。

サンプルデータテーブルは次のディレクトリにインストールされています。

Windowsの場合 : C:¥Program Files¥SAS¥JMP¥13¥Samples¥Data

Macintoshの場合 : \Library\Application Support\JMP\13\Samples\Data

JMP Proでは、サンプルデータが（JMPではなく）JMPPROディレクトリにインストールされています。シ 
ングルユーザーライセンス版の JMP（JMP シュリンクラップ）では、サンプルデータがJMPSWディレクト 
リにインストールされています。

サンプルデータの使用例を参照するには、［ヘルプ］>［サンプルデータ］を選択し、教育用セクションから検
索してください。教育用リソースについては、http://jmp.com/tools にも情報があります。

統計用語とJSL用語の習得
［ヘルプ］メニューには、次の索引が用意されています。

統計の索引 統計用語が説明されています。

スクリプトの索引 JSL関数、オブジェクト、ディスプレイボックスに関する情報を検索できます。スクリプ
トの索引からサンプルスクリプトを編集して実行することもできます。

JMPを使用するためのヒント
JMPを最初に起動すると、「使い方ヒント」ウィンドウが表示されます。このウィンドウには、JMPを使う上
でのヒントが表示されます。

「使い方ヒント」ウィンドウを表示しないようにするには、［起動時にヒントを表示する］のチェックを外しま
す。再表示するには、［ヘルプ］>［使い方ヒント］を選択します。または、「環境設定」ウィンドウで非表示
に設定することもできます。詳細については、『JMPの使用法』を参照してください。

http://jmp.com/tools
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ツールヒント
次のような項目の上にカーソルを置くと、その項目を説明するツールヒントが表示されます。

• メニューまたはツールバーのオプション

• グラフ内のラベル

• レポートウィンドウ内の結果（テキスト）（カーソルで円を描くと表示される）

• 「ホームウィンドウ」内のファイル名またはウィンドウ名

• スクリプトエディタ内のコード

ヒント : Windowsでは、JMP環境設定でツールヒントを表示しないよう設定できます。［ファイル］>［環境 
設定］>［一般］を選択し、［メニューのヒントを表示］の選択を解除します。このオプションは、Macintosh

では使用できません。

JMP User Community

JMP User Communityでは、さまざまな方法で JMPをさらに習得したり、他のSASユーザとのコミュニ  
ケーションを図ったりできます。ラーニングライブラリには1ページガイド、チュートリアル、デモなどが用
意されており、JMPを使い始める上でとても便利です。また、JMPのさまざまなトレーニングコースに登録
して、自己教育を進めることも可能です。

その他のリソースとして、ディスカッションフォーラム、サンプルデータやスクリプトファイルの交換、
Webcastセミナー、ソーシャルネットワークグループなども利用できます。

Webサイトの JMPリソースにアクセスするには、［ヘルプ］>［JMP User Community］を選択するか、  
https://community.jmp.com/ をご覧ください。

JMPer Cable

JMPer Cableは、JMPユーザを対象とした年刊の専門誌です。JMPer Cableは次の JMP Webサイトで閲覧   
可能です。

http://www.jmp.com/about/newsletters/jmpercable/（英語）

JMP関連書籍
JMP関連書籍は、次の JMP Webページで紹介されています。

https://www.jmp.com/ja_jp/academic/books‐for‐jmp‐users.html

https://community.jmp.com/
https://community.jmp.com/
http://www.jmp.com/about/newsletters/jmpercable/
https://www.jmp.com/ja_jp/academic/books-for-jmp-users.html
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テクニカルサポート 多変量分析
「JMPスターター」ウィンドウ
JMPまたはデータ分析にあまり慣れていないユーザは、「JMPスターター」ウィンドウから開始するとよいで
しょう。カテゴリ分けされた項目には説明がついており、ボタンをクリックするだけで該当の機能を起動でき
ます。「JMPスターター」ウィンドウには、［分析］、［グラフ］、［テーブル］、および［ファイル］メニュー内
の多くのオプションがあります。また、JMP Proの機能やプラットフォームのリストも含まれています。

• 「JMPスターター」ウィンドウを開くには、［表示］（Macintoshでは［ウィンドウ］）>［JMPスターター］
を選択します。

• Windowsで JMPの起動時に自動的に「JMPスターター」を表示するには、［ファイル］>［環境設定］>
［一般］を選び、「開始時の JMPウィンドウ」リストから［JMPスターター］を選択します。Macintosh

では、［JMP］>［環境設定］>［起動時にJMPスターターウィンドウを表示する］を選択します。

テクニカルサポート
JMPのテクニカルサポートは、JMPのエンジニアが担当し、その多くは、統計学などの技術的な分野の知識
を有しています。

http://www.jmp.com/japan/support には、テクニカルサポートへの連絡方法などが記載されています。

http://www.jmp.com/japan/support
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本書では、複数の変数をまとめて分析する以下の手法について取り上げます。

• 「多変量の相関」プラットフォームでは、複数の変数間における相関関係を調べます。第3章「多変量の相
関」を参照してください。

• 「主成分分析」プラットフォームでは、複数の変数における変動をできるだけ説明する、少数の独立した
線形結合（主成分）を求めます。主成分分析は探索的な手法であり、また、予測モデルを構築するときの
手助けにもなります。第4章「主成分分析」を参照してください。

• 「判別分析」プラットフォームは、連続量の応答（Y）からカテゴリカルな分類変数（X）を予測する手法
で、多変量分散分析（MANOVA）からの逆推定とみなすことができます。第5章「線形判別分析」を参
照してください。

• 「PLS回帰」プラットフォームは、説明変数（X）の線形結合からなる因子に基づいて、応答変数（Y）を
予測する線形モデルを構築します。PLS回帰は、XとYの関係を調べ、潜在的な因子を抽出します。第6

章「PLS回帰」を参照してください。

• 「階層型クラスター分析」プラットフォームは、多変量データをもとに、値が近い行をグループにまとめ
ます。クラスター分析は、データにおける塊を見つけ出すための探索的な統計手法です。第7章「階層型
クラスター分析」を参照してください。

• 「K Meansクラスター分析」プラットフォームも、多変量データをもとに、値が近い行をグループにまと 
めます。第8章「K Meansクラスター分析」を参照してください。

• 「正規混合」プラットフォームは、重なりのある多変量正規分布のデータに対するクラスタリングです。第
9章「正規混合分布法」を参照してください。

• 「潜在クラス分析」プラットフォームは、カテゴリカルなデータに対するクラスタリングです。このモデ
ルでは、データが多項分布の混合分布に従っていると仮定します。第10章「潜在クラス分析」を参照して
ください。

• 「変数のクラスタリング」プラットフォームは、似通った変数をクラスターに分類します。この手法は、
データの次元を減らすために使えます。この手法により、多変量データ全体の変動をうまく説明する、少
数のクラスター成分や代表的な変数を探し出すことができます。すべての変数ではなく、それらのクラス
ター成分や代表的な変数を別のモデルで用いることが考えられます。第11章「変数のクラスタリング」を
参照してください。
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第 3 章  
多変量の相関
多次元データの分布を検討する

「多変量の相関」プラットフォームでは、複数の変数間における相関関係を調べます。「多変量」とは、分析対
象の変数が1つ（一変量）や2つ（二変量）ではなく、多数存在することを意味します。「多変量の相関」の
結果から、次のようなことが分かります。

• 「相関」表では、応答変数（Y）のあいだに見られる線形関係の強さが分かります。

• 「散布図行列」表では、従属性、外れ値、クラスターを確認できます。

• これらのほかにも、偏相関、相関の逆行列、ペアごとの相関係数、共分散行列、主成分分析などによって、
多変量の関係を調べることができます。

図3.1 「多変量」レポートの例
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「多変量の相関」プラットフォームの起動 多変量分析
「多変量の相関」プラットフォームの起動
「多変量の相関」プラットフォームを起動するには、［分析］>［多変量］>［多変量の相関］を選択します。

図3.2 「多変量の相関」起動ウィンドウ

Y, 列 応答変数（Y）の列を指定します。

重み この役割を割り当てた列の数値は、分析において各行の重みとして使用されます。

度数 この役割を割り当てた列の数値は、分析において各行の度数として使用されます。

By By変数の水準ごとに、個別に分析が行われます。

推定法 相関の計算方法を指定します。［REML］および［ペアワイズ］が、欠測があるデータから相関を計
算するのに、よく使われている方法です。これらの一部は欠測値の処理に対応します。なお、［欠測データの
補完］コマンドによって、推定した共分散行列に基づき欠測値を補完することもできます。「欠測データの補
完」（42ページ）を参照してください。

デフォルト ［デフォルト］オプションを選択した場合は、状況に応じて実際には［リストワイズ］、［ペ
アワイズ］、［REML］のいずれかが使用されます。

– 欠測値が1つもないデータテーブルの場合は、［ローワイズ］推定が使用されます。

– 欠測値があるデータテーブルで、列数が 10列以上、行数が 5,000行以上、または列数が行数より多い
場合、［ペアワイズ］推定が使用されます。

– それ以外のデータテーブルには［REML］推定が使用されます。

REML 制限最尤法（REML）推定は、欠測値がある場合でも、すべてのデータを使用します。バイアス
修正項の計算に時間がかかるため、データセットが大規模で欠測値が多い場合は、計算時間が長くな
ります。そのため、REMLは小規模なデータセットに最も有効な手法です。データに欠測セルがない
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場合、REML法とML法の推定値は、通常の共分散行列の不偏推定値と同じです。欠測セルがある場
合、REML推定の分散と共分散推定値は、ML推定の場合よりもバイアスが少なくなります。詳細は、
「REML」（43ページ）を参照してください。

最尤 最尤（ML）推定は、欠測値がある場合でも、すべてのデータを使用します。ML推定の生成は速
いので、欠測データのある大規模データテーブルでは、この方法が最も有効です。

ロバストな推定法 ロバスト推定法は、欠測値がある場合でも、すべてのデータを使用します。この方法
は、極値をダウンウェイトするので、外れ値のあるデータテーブルでは有効です。統計量の詳細につ
いては、「ロバストな推定法」（43ページ）を参照してください。

リストワイズ リストワイズ推定は欠測値のあるオブザベーションを使用しません。そのため、欠測セル
のある行は、推定が行われる前に削除されます。この方法は欠測データのあるオブザベーションを除
外するのに便利です。ローワイズ推定は JMP 8以前では、使用できる唯一の推定法でした。従って、 
JMP 8以前の JMPバージョンとの互換性を確認するのにも使用できます。

ペアワイズ ペアワイス推定は、欠測値がある場合でも、すべてのデータを使用します。この推定法は、
列のペアごとに欠測値を考慮して、相関を計算します。データテーブルに欠測値があり、かつ、列が
10列以上、行が5000行以上、または列数が行数より多い場合に最も効果的です。

メモ : ［REML］、［ML］または［ロバスト］を選択した場合、データテーブルの列数が行数より多く、 
欠測値がある場合は、「推定法」が［ペアワイズ］に変わります。

配置の方法 散布図行列の配置のオプションを選択します。［正方形］オプションは、指定された列の順番で、
すべての列のペアに対する散布図を表示します。［下三角］は、最初のn ‐ 1個の列を横軸に表示し、対角
線の下側に散布図を表示します。［上三角］は、最初のn ‐ 1個の列を縦軸に表示し、対角線の上側に散布
図を表示します。

「多変量」レポート
デフォルトの「多変量」レポートには、相関行列と散布図行列が表示されます。プラットフォームに用意され
ているコマンドによって、いくつかの分析を追加できます。「「多変量の相関」プラットフォームのオプショ
ン」（33ページ）を参照してください。
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「多変量」レポート 多変量分析
図3.3 「多変量」レポートの例

図3.3の作成方法

1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Solubility.jmp」を開きます。

2. ［分析］>［多変量］>［多変量の相関］を選択します。

3. 「溶質」以外のすべての列を選択し、［Y, 列］をクリックします。

4. ［OK］をクリックします。

欠測値について

ほとんどのコマンドは、選択された推定法の結果に基づき、計算を行います。ただし、［ペアごとの相関係数］
コマンドでは、変数のペアのうちのいずれかが欠測値である行が計算から除外されます。また、［基本統計
量］ >［単変量の基本統計量］では、平均などの単変量統計量が、1列ごとに別々に計算され、他の列に含まれ 
る欠測値は考慮されません。
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多変量分析 「多変量の相関」プラットフォームのオプション
「多変量の相関」プラットフォームのオプション

相関係数行列 「相関」表の表示／非表示を切り替えます。相関表は、相関係数を行列
にしたもので、応答変数（Y）の各組み合わせに見られる線形関係の
強さを示します。このオプションはデフォルトではオンになっていま
す。「Pearsonの積率相関」（44ページ）を参照してください。

この相関行列は、起動ダイアログで指定した手法で計算されています。

相関のp値 p値の行列である「相関のp値」レポートを表示します。各 p値は、「2

つの変数間における母相関係数が0である」という帰無仮説の検定に
該当します。この検定は、「2つの変数間には線形関係がない」という
帰無仮説に対する検定にもなっています。この検定は、Pearsonの積
率相関係数に対するものです。

相関の信頼区間 相関の両側信頼区間を示します。このオプションはデフォルトではオ
フになっています。

デフォルトの信頼係数は95%ですが、［水準の設定］オプションを
使えば値を変更できます。

相関係数の逆行列 相関行列の逆行列の表示／非表示を切り替えます。このオプションは
デフォルトではオフになっています。

相関行列の逆行列の対角要素は、該当する変数が他の変数の線形関数
によってどれぐらい説明されるかを表します。この対角要素は、他の
すべての変数を説明変数とした回帰分析の結果から、1/（1‐R2）によっ
て計算されます。重相関が0のときは、対角要素は1となります。重
相関が1のときは、対角要素は無限大になります（このときは、レポー
トでは欠測値になります）。

相関行列の逆行列についての統計的詳細は、「相関の逆行列」（46ペー
ジ）を参照してください。

偏相関係数行列 「偏相関」表の表示／非表示を切り替えます。「偏相関」表には、2変
数の関係を他のすべての変数の効果で調整した偏相関が表示されま
す。このオプションはデフォルトではオフになっています。

偏相関表は、相関の逆行列の対角要素が1になるように尺度化し、符
号を逆にすることにより計算できます。

共分散行列 共分散行列の表示／非表示を切り替えます。共分散行列は、2変数が
一緒に変化する程度を表します。このオプションはデフォルトではオ
フになっています。
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「多変量の相関」プラットフォームのオプション 多変量分析
ペアごとの相関係数 「ペアごとの相関係数」表の表示 /非表示を切り替えます。この表には、
ペアワイズ法によって計算されたPearsonの積率相関係数がリストさ
れます。このオプションはデフォルトではオフになっています。

Y変数のペアごとに計算が行われており、ペアになっている変数のい
ずれかに欠測値がある場合は、それらは計算から除外されます。相関
係数に対する有意確率も表示されます。また、相関の大きさが棒グラ
フで表されます。すべての結果はペアワイズ法に基づきます。

HotellingのT2乗検定 Y変数の多変量分布における平均に対し、1標本検定を実行します。各
変数の仮説平均を入力するためのウィンドウが開きます。そのウィン
ドウで帰無仮説における平均ベクトルを指定します。この検定は、Y

変数が多変量正規分布に従うという仮定のもとで導出されています。

「HotellingのT2乗検定」レポートには、次のものが表示されます。

変数 Yとして入力した変数のリスト。

平均 各変数の標本平均。

仮説平均 分析者が指定した、帰無仮説における平均。

検定統計量 HotellingのT2乗の統計量の値。

F値 検定統計量の値。n個の行と k個の変数がある場合、F値は次の
ように求められます。

n k–
k n 1– 
--------------------T

2

p値 (Prob>F) 検定の p値。帰無仮説の下では、自由度がnおよびn‐k
のF分布にF値は従います。
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多変量分析 「多変量の相関」プラットフォームのオプション
基本統計量 このメニューには2つのオプションがあり、それぞれが各列の基本統
計量（平均、標準偏差など）の表示／非表示を切り替えます。単変量
および多変量の基本統計量は、欠測値がある場合やロバスト法が使用
されているときに異なる場合があります。

単変量の基本統計量 他の列の値とは無関係に、各列で計算された統
計量が表示されます。これらの値は、「一変量の分布」プラット
フォームで算出される値と一致します。

多変量の基本統計量 起動ウィンドウで選択した推定法に従って計算
された統計量が表示されます。［REML］、［最尤］、［ロバスト］の
いずれかを選択した場合、それらの方法で推定された平均と分散
が表示されます。［リストワイズ］を選択した場合は、1つでも欠
測値のある行は除外した上で、平均と分散が計算されます。［ペア
ワイズ］を選択した場合は、平均と分散が各列から計算されます。

これらのオプションはデフォルトではオフになっています。

ノンパラメトリック相関係数 このメニューには、［Spearmanの順位相関係数 (ρ)］［Kendallの順
位相関係数 (τ)］、［HoeffdingのD統計量］という3種類のノンパラ
メトリックな指標があります。これらのオプションはデフォルトでは
オフになっています。

詳細については、「ノンパラメトリック相関係数」（37ページ）を参照
してください。

水準の設定 相関の信頼区間のα水準（有意水準）を変更できます。

サブメニューには、［0.01］、［0.05］、［0.10］、［0.50］の4つの値が表
示されています。それ以外の値を入力したい場合は［その他］を選択
してください。

散布図行列 散布図行列の表示 /非表示を切り替えます。散布図行列とは、応答変
数の各ペアに対する散布図を行列形式で表したものです。このオプ
ションはデフォルトではオンになっています。

詳細については、「散布図行列」（38ページ）を参照してください。
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「多変量の相関」プラットフォームのオプション 多変量分析
カラーマップ ［カラーマップ］メニューには3種類のカラーマップがあります。

相関のカラーマップ ‐1～+1の相関係数を、青色～赤色で表したセル
プロットが作成されます。

p値のカラーマップ 0～1の相関の有意度を、赤色～青色で表したセ
ルプロットが作成されます。

相関のクラスタリング 似た相関を持つ変数をまとめたセルプロット
が作成されます。相関は「相関のカラーマップ」と変わりません
が、変数の位置が異なる場合があります。

これらのオプションはデフォルトではオフになっています。

パラレルプロット パラレルプロットの表示／非表示を切り替えます。このオプションは
デフォルトではオフになっています。

三次元楕円プロット 95%確率楕円体を表示した3次元散布図の表示／非表示を切り替えま
す。このオプションを選択すると、3つの変数を指定するためのダイ
アログが表示されます。このオプションはデフォルトではオフになっ
ています。

主成分分析 このメニューには、主成分分析レポートの表示 /非表示を切り替える
オプションが含まれています。相関行列、共分散行列、または原デー
タの積和行列を選択できます。いずれかのレポートが表示されている
ときに別のオプションを選択すると、レポートが新しく選択したもの
に置き換わります。レポートを表示しない場合は［なし］を選択しま
す。このオプションはデフォルトではオフになっています。

主成分分析は、元の変数の一次結合で合成変数を求める方法です。第
1主成分は最大の分散を持つ一次結合、第2主成分は第1主成分に直交
する一次結合のなかで最大の分散を持つもの、というように主成分が
求められます。詳細は「主成分分析」（49ページ）章を参照してくだ
さい。

外れ値分析 このメニューに含まれるオプションは、Mahalanobisの距離、ジャッ
クナイフ法による距離、またはT2のいずれかの手法を使って、変数間
の相関を考慮して計算された中心からの距離をプロットしたグラフの
表示 /非表示を切り替えます。

詳細については、「外れ値分析」（40ページ）を参照してください。
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多変量分析 「多変量の相関」プラットフォームのオプション
以下のオプションについて詳しくは、『JMPの使用法』の「JMPのレポート」章を参照してください。

ローカルデータフィルタ 現在のレポートにおいてデータをフィルタリングするローカルデータフィルタを
表示するか、非表示にします。

やり直し 分析を繰り返すオプションや、やり直すオプションを含みます。また、［自動再計算］オプション
を選択すると、このオプションに対応しているプラットフォームにおいて、データテーブルに加えた変更
が、該当するレポートに即座に反映されるようになります。

スクリプトの保存 レポートを再現するためのスクリプトを保存するオプションが、保存先ごとに用意されて
います。

Byグループのスクリプトを保存 By変数の全水準に対するレポートを再現するためのスクリプトを保存す
るオプションが、保存先ごとに用意されています。起動ウィンドウでBy変数を指定した場合のみ使用可
能です。

ノンパラメトリック相関係数
［ノンパラメトリック相関係数］のサブメニューには3種類のノンパラメトリックな指標があります。各レポー
トには、関連の指標の有意確率が表示されます。また、相関係数が棒グラフで表示されます。

Spearmanの順位相関係数（ρ） データ値そのものではなく、データ値を順位に置き換えて計算した相関係
数です。

項目の信頼性 このメニューのオプションは、「項目の信頼性」レポートの表示／非表
示を切り替えます。「項目の信頼性」レポートは、複数の測定項目（変
数の組）において、どれほど一貫した測定ができているかを示します。
Cronbachの係数と、標準化した変数に対するCronbachの 係数 
の2種類が用意されています。これらのオプションはデフォルトでは
オフになっています。

詳細については、「項目の信頼性」（41ページ）を参照してください。

欠測データの補完 元のデータテーブルにおける欠測値を推定値に置き換えて、データ
テーブルを新規に作成します。このオプションは、データテーブルに
欠測値がある場合にのみ使用できます。

詳細については、「欠測データの補完」（42ページ）を参照してください。

欠測データ補完の計算式を保存 欠測値を含む列に関して、欠測値の推定に使用した計算式を、データテー
ブル内の新しい列に保存します。新しい列には、「補完された_<列名>」
という名前がつきます。
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「多変量の相関」プラットフォームのオプション 多変量分析
Kendallの順位相関係数（τ） 大小関係が一致するペアと一致しないペアの個数から計算された相関係数で
す。データから2行を取り出して比較したときに、Xが大きい方が、Yも大きくなっているペアを、大小
関係が一致するペアといいます。逆に、Xが大きい方が、Yが小さくなっているペアを、大小関係が一致
しないペアといいます。なお同順位のペア（XまたはYの値が等しいペア）がある場合、それらの影響も
考慮して、修正された値が計算されます。

HoeffdingのD統計量 –0.5～1の値を取る指標です。値が正で大きいほど従属性が高いことを示します。こ
の統計量は、2×2の分割表から計算されたカイ2乗統計量の重み付き和の近似値です。2×2の分割表は、各
データ値を閾値として作成されます。この指標は、独立性からの全体的な逸脱を検出します。

メモ : ノンパラメトリックな相関係数は、起動ウィンドウで別の推定法を指定した場合でも、常にペアワイズ 
法によって計算されます。

メモ : ［重み］変数を指定した場合、欠測値および重みが0である行は、ノンパラメトリックな相関係数の計 
算から除外されます。その他の重みの値はすべて1として扱われます。

これら3種類の相関係数に関する詳細については、「ノンパラメトリックな相関」（44ページ）を参照してください。

散布図行列
散布図行列は、応答変数の各組み合わせに見られる相関を視覚的に確認するのに役立ちます。散布図行列はデ
フォルトで表示されますが、「多変量」の赤い三角ボタンのメニューにある［散布図行列］を使って表示 /非表
示を切り替えることができます。

図3.4 散布図行列
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多変量分析 「多変量の相関」プラットフォームのオプション
デフォルトでは、各散布図の上に95%の二変量正規確率楕円が描かれます。変数の各ペアが二変量正規分布
に従っていると仮定したとき、約95%の点がこの楕円形の中に含まれます。楕円形の幅は変数間の相関の度
合に対応します。楕円形が円に近く、対角線方向に延びていない場合は、変数に相関関係がありません。楕円
形が細く、対角線方向に延びている場合は、変数に相関関係があります。

散布図行列の操作

1つの散布図のサイズを変更すると、すべての散布図のサイズが変更されます。

対角線上の列名が書かれているセルを、別の列名のセルにドラッグすると、散布図行列の配列が変わります。

変数の相関がグループに分かれている場合には、その状況を散布図行列で見ることができます。たとえば、図
3.4では、相関が2つのグループに分かれています。最初の2変数（左上）と、次の4変数（右下）に相関が分
かれています。

散布図行列のオプション

「散布図行列」の赤い三角ボタンのメニューには、確率楕円を表示するオプション、確率楕円に色をつけるオ
プション、確率楕円の信頼水準を設定するオプションがあります。

表3.1 散布図行列のオプション 

点の表示 散布図内の点の表示／非表示を切り替えます。

直線のあてはめ 回帰直線と、それに対する95%信頼区間の曲線の表示／非表示を切り替え
ます。

確率楕円 散布図内で95%の確率楕円の表示／非表示を切り替えます。信頼水準を変更
するには、［楕円の］メニューを使用します。

楕円内を塗る すべての楕円内を塗ります。［楕円の透明度］と［楕円の色］を使って塗り
の透明度と色を変更できます。

相関の表示 各散布図の左上隅に表示される相関係数の表示／非表示を切り替えます。

ヒストグラムの表示 列名が表示されているセルのX軸上またはY軸上に、ヒストグラムを表示し
ます。ヒストグラムを表示した後、［度数の表示］を選択すると、ヒストグ
ラムの各棒に度数が表示されます。［X軸上］または［Y軸上］を選択するこ
とで、ヒストグラムの向きを変えたり、ヒストグラムを削除したりできます。

楕円の 楕円の水準を設定します。標準的な水準のどれかを選択するか、［その
他］を選択して別の値を入力します。

楕円の透明度 楕円内が塗られている場合に、楕円の透明度を設定します。あらかじめ用意
されている値のどれか1つを選択するか、［その他］を選択して別の値を入力
します。デフォルトの値は0.2です。

楕円の色 楕円内が塗られている場合に、楕円の色を設定します。パレット内の色を選
択するか、［その他］を選択して別の色を指定します。デフォルトの値は赤
です。
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「多変量の相関」プラットフォームのオプション 多変量分析
外れ値分析
［外れ値分析］メニューのオプションは、次のいずれかの手法を使い、中心からの距離をプロットしたグラフ
の表示／非表示を切り替えます。

• Mahalanobisの距離

• ジャックナイフ法による距離

• T2統計量

これらのプロットは、中心からの距離を、変数間の相関を考慮して測定します。検定は、プロットの下部に表
示される有意水準（α）で行われます。

図3.5において、A点は外れ値ですが、その理由は、いずれかの座標において外れているからではなく、相関
構造を考慮したときに外れているからです。

図3.5 外れ値の例

Mahalanobisの距離

Mahalanobisの距離の外れ値プロットには、各点から平均ベクトル（重心）までのMahalanobisの距離が
表示されます。Mahalanobisの距離は、データの平均、標準偏差、相関によって変化します。オブザベーショ
ン番号に従って距離がプロットされるため、距離が最大の点を強調表示すれば、どのオブザベーションが極端
な外れ値なのかがわかります。詳細は、「Mahalanobisの距離の計算」（46ページ）を参照してください。

ノンパラメトリック密度 密度等高線の表示／非表示を切り替えます。この密度等高線は、二変量にお
けるノンパラメトリックな密度を示す滑らかな曲面の等高線です。ノンパラ
メトリックな曲面の10%と50%の分位点の等高線が表示されます。

表3.1 散布図行列のオプション （続き）
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ジャックナイフ法による距離

「ジャックナイフ法による距離」の外れ値プロットには、ジャックナイフ法で計算されたMahalanobisの距離
がプロットされます。この距離は、該当するオブザベーションを除いたときの平均、標準偏差、相関行列を
使って計算されます。データに外れ値がある場合は、ジャックナイフ法が役立ちます。外れ値がある場合、通
常のMahalanobisの距離は外れ値に影響され、外れ値を識別しにくくなったり、通常の点が実際よりも離れ
た位置にあるように見えてしまいます。詳細は、「ジャックナイフ法による距離の計算」（47ページ）を参照
してください。

T2

T2プロットの距離は、Mahalanobisの距離の2乗で、多変量管理図に広く使用されています。プロットには、
T2統計量の計算値と上側管理限界が表示されます。この限界の外にある値は、外れ値の可能性があります。詳
細は、「T2乗の距離の計算」（47ページ）を参照してください。

距離と値の保存

プロットの赤い三角ボタンのメニューから［保存］オプションを選択すると、距離をデータテーブルに保存で
きます。

メモ : その際、計算式は保存されないため、データテーブルに変更を加えても距離の再計算は行われません。 
データテーブル内で、列の追加／削除や値の変更を行ったときは、［分析］>［多変量］>［多変量の相関］を
選択して、もう一度計算をやり直してください。

各行の距離を保存するほか、［外れ値分析］で指定された上側管理限界（UCL）の値を保持する列プロパティ
を作成します。

項目の信頼性
項目の信頼性は、複数の測定項目（変数の組）において、どれほど一貫した測定ができているかを示します。
信頼性の指標の1つに、Cronbachの係数（Cronbach 1951）があります。Cronbachの係数の主な用 
途として、工業分野における測定の信頼性分析と、質問票調査の分析が挙げられます。

Cronbachの係数は、項目間にある相関の平均的な値を示します。Cronbachのα係数は、項目を2等分し
た時の相関（split half correlation）をすべての組み合わせで求めて、その平均を計算するのと等価です。各  
項目の分散が異なる場合のために、標準化したデータに対する係数を求めることもできます。

メモ : Cronbachの係数は、有意水準のとは無関係です。また、「項目の信頼性」は、「生存時間や寿命の 
信頼性分析」と無関係です。

個別の項目の影響を調べるため、JMPでは、各項目を計算から除外したときのCronbachの係数が表示さ
れます。ある変数（項目）を除外したときに係数が増加した場合、その変数と他の変数の間には強い相関は
ありません。係数が減少した場合は、その変数が他の変数と相関していると結論できます。Nunnally（1979）
は、Cronbachの係数の経験則上受け入れられる下限として、0.7という値を提案しています。
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計算方法の詳細については、「Cronbachの係数」（48ページ）を参照してください。

欠測データの補完
欠測データを補完するには、「多変量」の赤い三角ボタンのメニューから［欠測データの補完］を選択します。
元のデータテーブルにおける欠測値を推定値に置き換えて、データテーブルを新規に作成します。

各行の非欠測値から計算された条件付き期待値によって、欠測値は補完されます。起動ウィンドウで指定した
推定方法によって平均と共分散行列が推定され、それによって条件付き期待値が算出されます。欠測値が補完
されたデータセットを用いれば、あらゆる種類の多変量検定や多変量分析を実行できます。

このオプションは、データテーブルに欠測値がある場合にのみ使用できます。

項目の信頼性の例
ここでは、サンプルデータのフォルダにある「Danger.jmp」データを使用します。このデータには、ある程
度の危険性がある行為や物が、30項目だけリストアップされています。異なった立場の3名（「学生」、「社会
人（一般）」、「専門家」）に、危険性が高いと思う順に項目を並べ、順位をつけてもらいました。学生と社会人
が、「非常に危険（1位）」と思っている「原子力」に対して、専門家は20位と評価しています。一方、「オー
トバイ」はどのグループでも5位や6位となっています。

Cronbachの係数を使うと、3名の評価にどれぐらい一貫性があるかを知ることができます。この例のよう
に、値がどのグループでも同じ（同じ1位～30位のセット）場合は、データを標準化しても効果はありません。

1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Danger.jmp」を開きます。

2. ［分析］>［多変量］>［多変量の相関］を選択します。

3. 「行為／物」以外のすべての列を選択し、［Y, 列］をクリックします。

4. ［OK］をクリックします。

5. 「多変量」の赤い三角ボタンをクリックし、開いたメニューから［項目の信頼性］>［Cronbachの係数］
を選択します。

6. （オプション）「多変量」の赤い三角ボタンをクリックし、開いたメニューから［散布図行列］を選択して
散布図行列のプロットを非表示にします。
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図3.6 「Cronbachの係数」レポート

図3.6の結果から、全体の係数は0.8666で、3名の評価には高い一貫性があることがわかります。さらに、
「専門家」を除いた場合の、「学生」と「社会人（一般）」のCronbachの係数は0.9021であり、この2名が
ほぼ同じ評価をしていることがわかります。

計算方法と統計的詳細

推定法について

REML

データに欠測値がある場合、REML法（制限最尤法）は、最尤法に比べて、推定値のバイアスが小さいのが
特徴です。REML法は、誤差対比（error contrast）から導出された周辺尤度を最大化する推定方法です。 
REML法は、分散および共分散を推定するのによく使われます。［多変量の相関］の［REML］は、反復測定
データの相関構造に無構造（unstructured）を仮定した混合モデルのREML推定と同じです。混合モデルに
ついては、SASシステムのPROC MIXEDに関するドキュメントを参照してください。

ロバストな推定法

この手法では、外れ値に対して小さな重みを与えることで、外れ値が実質的に無視されます。推定において、
次式により重みを反復的に計算します。

Q < K の場合は wi = 1.0、そうでない場合は wi = K/Q

ここで、Kは、データの列数を自由度としたカイ2乗分布の75%点です。また、Qは次式により計算さ
れます。

Q yi – T S2 
1–
yi – =

ここで、yiは第 iオブザベーションの応答、は平均ベクトルの現在の推定値、S2は共分散行列の現在の
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推定値です。また、Tは行列の転置を意味します。なお、各反復の最後において、分散共分散行列の推
定値が不偏になるように調整が行われます。

ロバスト推定は、データに外れ値があまりない場合には、通常の推定方法に比べ、推定のばらつきが大きくな
ります。しかし、データに外れ値がある場合には、通常の方法に比べて、精度が高い推定値が得られます。

Pearsonの積率相関
Pearsonの積率相関係数は、二変量間の線形関係の強さを表します。応答変数をXとYとしたとき、この相
関係数 rは、次のように計算されます。

r
x x–  y y– 

x x– 
2

 y y– 
2



------------------------------------------------------------=

二変量間に完全な線形関係がある場合、相関係数は1（正の相関）または ‐1（負の相関）になり、線形関係が
ない場合は、0に近くなります。

ノンパラメトリックな相関
Spearman、Kendall、Hoeffdingの相関係数では、データにまず順位がつけられ、その順位に対して計算が
行われます。値が同じデータには（同順位のデータには）、平均順位を使用します。

メモ : ［重み］変数を指定した場合、欠測値および重みが0である行は、ノンパラメトリックな相関係数の計 
算から除外されます。その他の重みの値はすべて1として扱われます。

Spearmanの順位相関係数（）

Spearmanの順位相関係数（）は、前述したPearsonの相関係数の計算式に、データの順位を代入して計算
されます。

Kendallの順位相関係数（b）

Kendallの順位相関係数（b）は、大小関係の一致したペアと一致しないペアの数に基づいて計算されます。
データから行のペアを取り出し、大小関係が両方の変数で一致しているとき、そのペアは一致している
（concordant）といいます。大小関係が一致しているペア、一致しないペア、および、同順位のペアの個数か
ら計算は行われます。

Kendallの順位相関係数（τb）は、次式により求められます。

b

xi xj– sgn yi yj– sgn

i j


T0 T1–  T0 T2– 
----------------------------------------------------------------------=
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この式における各記号は、次のとおりです。

T0 n n 1–   2=

T1 ti  ti 1–   2=

T2 ui  ui 1–   2=

この式で使われている記号の意味は、以下の通りです。

• sgn(z)は、z>0のとき1、z=0のとき0、z<0のとき ‐1です。

• ti（ui）は x（または y）が同順位である i番目のグループにおけるオブザベーション数です。

• nは全部のオブザベーション数です。

• Kendallの順位相関係数（b）は、‐1～1の間にあります。重み変数は、指定してあっても無視されます。

計算は次のように行われます。

• 第1変数の値に従って、オブザベーションの順位を求めます。

• 次に、第2変数の値に従って、オブザベーションの順位を求めます。

• 順位が変わった数をもとに、Kendallの順位相関係数（b）が計算されます。

HoeffdingのD統計量

HoeffdingのD統計量（1948）は、次のような式で計算されます。

D 30
n 2–  n 3– D1 D2 2 n 2– D3–+

n n 1–  n 2–  n 3–  n 4– 
-------------------------------------------------------------------------------------------
 
 =

ここで

D1 i Qi 1–  Qi 2– =

D2 i Ri 1–  Ri 2–  Si 1–  Si 2– =

D3 i Ri 2–  Si 2–  Qi 1– =

この式で使われている記号の意味は、以下の通りです。

• RiとSiは、xと yの順位です。

• Qi（二変量順位とも呼ぶ）は、xと yの両方の値が i番目の点より小さい点の個数を数え、それに1を足し
たものです。

• x値または y値のどちらか一方だけで同順位である点の場合、もう片方の値が i番目の点より小さいとき
に、Qiに1/2だけ寄与します。xと yの両方が同順位である点は、Qiに1/4だけ寄与します。

オブザベーションの中に同順位がない場合、D統計量の値は ‐0.5～1で、1の値は完全な従属を示します。 
重み変数は、指定してあっても無視されます。
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相関の逆行列
相関行列の逆行列からは、多変量に関する有益な情報が得られます。相関行列の逆行列における対角要素は、
VIF（Variance Inflation Factors）と呼ばれる統計量と等しく、該当する変数がその他の変数の線形式によっ  
てどれほど説明されるかを表します。相関行列をR、その逆行列をR‐1とすると、その対角要素（rii）は次式
で計算されます。

r
ii

VIFi
1

1 Ri
2

–

----------------= =

Ri
2は、i番目の変数を応答変数とし、残りの変数を説明変数とした回帰モデルの寄与率（決定係数）です。 

そのため、riiが大きいときは、i番目の変数が残りの変数と強く相関していることを意味します。

距離の計算
外れ値のプロットには、各点からの距離が表示されます。

Mahalanobisの距離の計算

Mahalanobisの距離では、データの相関構造と個々の変数の分散が考慮されます。各変数のMahalanobisの
距離Miは、次のような式で計算されます。

Mi Yi Y– 'S
1–

Yi Y– =

ここで

Yiは第 i行のデータ

Yは平均ベクトル
Sは分散共分散行列

Mahalanobisの距離プロットに表示された上側管理限界の参照線（Mason and Young, 2002）は、次のよ   
うに計算されます。

UCLMahalanobis
n 1– 2

n
--------------------

1  p
2
--- n p– 1–

2
---------------------;;–

=

ここで

n = オブザベーションの数
p = 変数（列）の数
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
1  p

2
--- n p– 1–

2
---------------------;;–

 = p
2
--- n p– 1–

2
--------------------- 

 をパラメータとするベータ分布の（1–）分位点

ある変数がそれ以外の変数の一次結合になっている場合、相関行列は特異行列になります。その場合、相関行
列におけるその変数の行と列は計算から除外されます。そのような変数は、Mahalanobisの距離には寄与し
ません。一般化逆行列を使えば、一次結合がある場合もMahalanobisの距離は計算できます。

ジャックナイフ法による距離の計算

ジャックナイフ法による距離は、そのオブザベーションを除いたときの平均、標準偏差、相関行列の推定値を
使って計算されます。各変数のジャックナイフ法による距離は、次のように計算されます。

Ji
n 1– n2

n 1– 3
-----------------------

Mi
2

1
Mi

n 1– 2
--------------------–

-----------------------------=

ここで

n = オブザベーションの数
p = 変数（列）の数
Mi = i番目のオブザベーションのMahalanobisの距離

ジャックナイフ法による距離プロットに表示された上側管理限界の参照線（Penny, 1996）は、次のように計 
算されます。

UCLJackknife
n 2– n2

n 1– 3
-----------------------

UCLMahalanobis
2

1
n UCLMahalanobis

2

n 1– 2
--------------------------------------------------------–

------------------------------------------------------------------=

T2乗の距離の計算

T2の距離は、Mahalanobisの距離の2乗なので、Ti
2 = Mi

2という式で計算されます。

T2の上側管理限界の計算式は次のとおりです。

UCL
T

2
n 1– 2

n
--------------------

1  p
2
--- n p– 1–

2
---------------------;;–

UCLMahalanobis 2= =



48 多変量の相関 第 3 章
計算方法と統計的詳細 多変量分析
ここで

n = オブザベーションの数
p = 変数（列）の数


1  p

2
--- n p– 1–

2
---------------------;;–

 = p
2
--- n p– 1–

2
--------------------- 

  をパラメータとするベータ分布の（1–）分位点

多変量の距離を使うと、多次元で外れ値を見分けることができます。なお、変数の間に強い相関があるとき
は、部分空間では普通に見える点でも、多変量空間全体では外れ値とみなされることがあります。言い換えれ
ば、値が相関関係にあるときは、1次元や2次元上で見ただけでは外れ値のように見えなくても、相関構造を
考慮して多次元で見ると外れ値であることがあります。

Cronbachの係数

Cronbachの係数は、次の式で定義されています。

 kc
v k 1– c+
----------------------------=

ここで

k = 測定に使われている項目の数
c = 項目間の共分散の平均値
v = 項目間の分散の平均値

全項目が標準化されていて、分散が1なら、次のようになります。

 k r 
1 k 1– r+
----------------------------= ここで

rは、項目間の相関の平均値です。

全体の係数が大きければ、その項目から作られる尺度やテストの信頼性が高いことを示唆しています。強い
相関関係にある項目が多いと、α係数は1.0に近くなります。
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多変量データの次元削減

主成分分析（PCA; Principal Component Analysis）は、複数の変数における変動をできるだけ説明する、   
少数の独立した線形結合（主成分）を求めます。主成分分析は次元を削減する手法であり、探索的なデータ分
析ツールの1つです。主成分回帰（PCA回帰またはPCRともいう）によって予測モデルを作成するときにも
使えます。

「主成分分析」プラットフォームには、変数の数が非常に多いデータ用に、「横長」（wide）と呼ばれる手法が
用意されています。「横長」手法では、主成分を短時間で算出できます。これらの手法で求められた主成分は、
主成分回帰に流用できます。

多くの0があるデータ（疎データ）用には、「疎」推定法が用意されています。「横長」手法と同様に、「疎」手
法でも主成分を短時間で算出できます。ただし、「横長」手法とは異なり、「疎」手法では全体ではなくユーザ
が定義した数の主成分だけが算出されます。

また、「主成分分析」プラットフォームでは因子分析も行うことができます。JMPには、抽出した因子を解釈
しやすくするために、いくつかの直交回転や斜交回転が用意されています。因子分析の詳細については、『消
費者調査』の「因子分析」章を参照してください。

図4.1 主成分分析の例
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主成分分析の概要
主成分分析は、多変量データの変動を、なるべく少数の成分（主成分）で説明しようとする分析です。

主成分分析は、相関が高い多変量データの分布を調べるのに役立ちます。主成分分析は、多変量データにおい
て最も変動が大きくなっている方向を抽出します。主成分分析を適用すれば、より少ない次元の成分によっ
て、元の多変量データがもつ変動を把握することができます。主成分分析は、できるだけ少数の主成分によっ
て、元データの変動をなるべく多く説明しようとする手法です。

変数が p個あるとき、次のようにして p個の主成分が形成されます。

• 第1主成分は、標準化された元の変数の線形結合のなかで、最大の分散を持つものです。

• それに続く主成分は、変数の線形結合のなかで、すでに定義されている主成分との相関がないもののうち、
最大の分散を持つものです。

相関行列（もしくは、共分散行列、原データの積和行列）の固有ベクトルが、上記のような線形結合の係数に
なります。また、固有値が、各主成分の分散と等しくなります。

「主成分分析」プラットフォームの主成分分析では、相関行列・共分散行列・積和行列を分析対象とします。
なお、このプラットフォームでは、因子分析も実行できます。詳細については、『消費者調査』の「因子分析」
章を参照してください。

主成分分析の例
例として、2成分によってほぼ説明されるサンプルデータの「主成分分析」レポートを確認してみましょう。

1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Solubility.jmp」を開きます。

2. ［分析］>［多変量］>［主成分分析］を選択します。

3. 連続尺度の列をすべて選択し、［Y, 列］を選択します。

4. 「推定法」は［デフォルト］のままで、［OK］をクリックします。
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図4.2 「主成分分析 : 相関係数行列から」レポート

レポートには、固有値と、各主成分によって説明される変動の割合を示す棒グラフが表示されます。この例で
は、最初の主成分が、データ内の変動の約80％を説明しています。2つめの主成分と合わせると、この2つの
主成分でデータ内のほとんどすべての変動を説明しています（95.6％）。また、スコアプロットと負荷量プロッ
トも表示されます。詳細は、「「主成分分析」レポート」（54ページ）の節を参照してください。

「主成分分析」プラットフォームの起動
「主成分分析」プラットフォームを起動するには、［分析］>［多変量］>［主成分分析］を選択します。主成
分分析は、「多変量の相関」プラットフォームや「三次元散布図」プラットフォームでも実行できます。

「主成分分析の例」（50ページ）で解説している例では、「Solubility.jmp」サンプルデータテーブルの連続変数
をすべて使用しています。
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図4.3 「主成分分析」起動ウィンドウ

Y, 列 主成分分析の対象となる変数を指定します。

Z, 追加変数 追加変数（supplementary variable）として使用する列を指定します。追加変数は主成分の計 
算には含まれません。追加変数を指定しても、元の主成分分析そのものには影響しません。連続尺度の追
加変数に対しては、主成分負荷量が計算され、グラフにプロットされます。それらは主成分の解釈に役立
てることができます。

重み この役割を割り当てた列の数値は、分析において各行の重みとして使用されます。

メモ : 「重み」の役割は、「横長」および「疎」の推定法では無視されます。

度数 この役割を割り当てた列の数値は、分析において各行の度数として使用されます。

メモ : 「度数」の役割は、「横長」および「疎」の推定法では無視されます。

By ［By］変数に指定した列の値ごとに「主成分分析」レポートが作成されるため、グループごとに分析を実
行できます。

推定法 相関の計算方法を指定します。これらの一部は欠測値の処理に対応します。

デフォルト ［デフォルト］オプションを選択した場合は、状況に応じて実際には［リストワイズ］、［ペ
アワイズ］、［REML］のいずれかが使用されます。また、状況に応じて、「横長」手法への変更を促
す警告が表示されます。

– 欠測値が1つもないデータテーブルの場合は、［リストワイズ］推定が使用されます。

– [ペアワイズ ]推定は、欠測データとともにデータテーブルに使用します。10列以上、5,000行以上、ま
たは行数より多い列のいずれかです。

– それ以外のデータテーブルには［REML］推定が使用されます。
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– 列数が 500以上のデータテーブルの場合、［横長］推定を推奨する警告が表示されます。列数が非常に
多い場合に他の方法を使用すると、計算に時間がかかるためです。［横長］をクリックして、横長の推
定法に切り替えるか、または［続ける］をクリックして、最初に選択した方法を使用します。

REML 制限最尤法（REML）推定は、欠測値がある場合でも、すべてのデータを使用します。バイアス
修正項の計算に時間がかかるため、データセットが大規模で欠測値が多い場合は、計算時間が長くな
ります。そのため、REMLは小規模なデータセットに最も有効な手法です。データに欠測セルがない
場合、REML法とML法の推定値は、通常の共分散行列の不偏推定値と同じです。欠測セルがある場
合、REML推定の分散と共分散推定値は、ML推定の場合よりもバイアスが少なくなります。詳細は、
「REML」（63ページ）を参照してください。

最尤 最尤（ML）推定は、欠測値がある場合でも、すべてのデータを使用します。ML推定の生成は速
いので、欠測データのある大規模データテーブルでは、この方法が最も有効です。

ロバストな推定法 ロバスト推定法は、欠測値がある場合でも、すべてのデータを使用します。この方法
は、極値をダウンウェイトするので、外れ値のあるデータテーブルでは有効です。統計量の詳細につ
いては、「多変量の相関」章の「ロバストな推定法」（43ページ）を参照してください。

リストワイズ リストワイズ推定は欠測値のあるオブザベーションを使用しません。そのため、欠測セル
のある行は、推定が行われる前に削除されます。この方法は欠測データのあるオブザベーションを除
外するのに便利です。ローワイズ推定は JMP 8以前では、使用できる唯一の推定法でした。従って、 
JMP 8以前の JMPバージョンとの互換性を確認するのにも使用できます。

ペアワイズ ペアワイス推定は、欠測値がある場合でも、すべてのデータを使用します。この推定法は、
列のペアごとに欠測値を考慮して、相関を計算します。データテーブルに欠測値があり、かつ、列が
10列以上、行が5000行以上、または列数が行数より多い場合に最も効果的です。

横長 横長推定は欠測値のあるオブザベーションを使用しません。そのため、欠測セルのある行は、推定
が行われる前に削除されます。この推定法は完全な特異値分解を行いますが、内部計算において共分
散行列を求めずに、効率的に主成分分析を行います。そのため、データに非常に多くの列があるとき
に役立ちます。詳細については、「横長」（63ページ）を参照してください。

疎 疎推定は、欠測値がある場合でも、すべてのデータを使用します。この推定法は、特異値分解
において、最初に指定された数の特異値および特異ベクトルだけを計算します。内部計算において共
分散行列や不必要な主成分を求めずに、効率的に主成分分析を行います。データが疎の場合、つまり
データに多くの0を含む場合や、データに多数の列が存在する場合に便利です。詳細は、「疎」（64ペー
ジ）を参照してください。

メモ : REML、MLまたはロバストを選択した場合、データテーブルの列数が行数より多く、欠測値があ 
り、JMPは推定法をペアワイズに切り替えます。

成分の数 （「推定法」に［疎］を指定した場合にのみ使用できます。）推定する成分の数を指定します。通常、
「成分の数」はデータの次元よりもかなり小さい値です。
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欠測値のあるデータ
さまざまな推定法で、欠測値のあるデータを扱う方法がいくつか用意されています。欠測値があるデータは、
次のような方法で予め補完することもできます。

• ［多変量］>［多変量の相関］で、［欠測データの補完］オプションを使用します。「多変量の相関」章の
「欠測データの補完」（42ページ）を参照してください。

• ［分析］>［スクリーニング］>［欠測値を調べる］で、［多変量正規分布による補完］または［多変量の特
異値分解補完］を使用します。詳細については、『予測および発展的なモデル』の「モデル化ユーティリ
ティ」章を参照してください。

「主成分分析」レポート
［横長］または［疎］以外の手法を選んだ場合は、「主成分 : 相関係数行列から」レポートがまず表示されます 
（「主成分分析」の赤い三角ボタンメニューから［共分散行列から］または［原点周りの積和行列から］を選択
した場合はこのレポートのタイトルが異なります）。

［横長］手法を選択した場合は、「横長の主成分分析」レポートが表示されます。［疎］手法を選択した場合は、
「疎の主成分分析」レポートが表示されます。

「主成分分析」レポートの最初に出力されている結果は、相関行列に対する主成分分析です。このレポートで
は、指定したY変数のデータを各主成分がどれぐらい説明しているかが示されています。図4.4を参照してく
ださい。赤い三角ボタンのメニューから［主成分］オプションを選択することで、共分散行列または原データ
に基づいた分析に変更できます。

次のいずれに対する主成分分析にするかを、選ぶことができます。

• 相関行列

• 共分散行列

• 原データの積和行列

レポートを見ると、各主成分によってデータの変動がどの程度、説明されるかがわかります。なお、主成分ス
コアは、固有ベクトルを重みとした、変数の線形結合によって求められます。
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図4.4 「主成分分析 : 相関係数行列から」レポート

レポートには、固有値と、各主成分によって説明される変動の割合を示す棒グラフが表示されます。また、ス
コアプロットと負荷量プロットも表示されます。固有値は、各主成分によって説明される変動の量を表してお
り、抽出すべき主成分の数を決めるときの目安となります。

スコアプロットは、初めの2成分の主成分スコアをプロットしたものです。相関行列に対する主成分分析では、
主成分スコアの平均は0で、分散は固有値となっています。

負荷量プロットは、回転前の主成分負荷量をプロットしたものです。主成分負荷量は、主成分スコアと、各変
数との相関です。値が1に近づくほど、主成分スコアと変数との間に強い関係があることを示します。

デフォルトでは、レポートには最初の2つの主成分のスコアプロットと負荷量プロットが表示されます。「成
分の選択」の横のリストで、スコアプロットと負荷量プロットにグラフ表示する主成分を指定します。

「主成分分析」レポートのオプション
主成分分析のタイトルバーにある赤い三角ボタンをクリックすると、次のようなオプションが表示されます。

メモ : 一部のオプションは、「横長」または「疎」の推定法では表示されません。

主成分分析 （「横長」または「疎」の推定法では表示されません。）［相関係数行列から］、［共分散行列から］、
または［原点周りの積和行列から］主成分を作成できます。

相関 （「横長」または「疎」の推定法では表示されません。）相関係数行列の表示／非表示を切り替えます。

メモ : 対角要素の値は1.0になります。

共分散行列 （「横長」または「疎」の推定法では表示されません。）共分散行列の表示／非表示を切り替えます。
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固有値 各主成分に対応する固有値が、大きい方から順に表示されます。固有値は、多変量データにおける分
散の合計がどのように主成分によって分割されているかを表します。

固有値の尺度は、主成分の抽出にどの行列を選択するかによって異なります。

– ［相関係数行列から］オプションを選んだ場合、固有値の合計は変数の個数に一致します。

– ［共分散行列から］オプションを選んだ場合、固有値は尺度化されません。

– ［原点周りの積和行列から］オプションを選んだ場合、積和行列の固有値を標本サイズで割った値が表
示されます。

赤い三角ボタンのメニューから［Bartlettの検定］オプションを選択した場合、固定値に対する仮説検定
（図4.6）が行われます（Jackson, 2003）。

図4.5 固有値

固有ベクトル 各主成分（左から順に第1主成分、第2主成分、と並ぶ）の固有ベクトルの値の表示／非表示
を切り替えます。これらの係数を使って元の変数の線形結合を計算したものが、主成分スコアです。各固
有ベクトルはノルムが1になるように標準化されています。

メモ : 表示される固有ベクトルの数は、相関行列のランクと同じか、または「疎」の推定法が選択されて 
いる場合は、起動ウィンドウで指定された成分の数です。

Bartlettの検定 （「横長」または「疎」の推定法では表示されません。）固有値の等質性に対する検定結果の
表示／非表示を切り替えます（「固有値」表に追加されます )。この検定では、複数の固有値が等しいかど
うかに関する検定に対して、カイ2乗値、自由度（DF）、p値（prob > ChiSq）が計算されます。Bartlett  

（1937, 1954）を参照してください。

図4.6 Bartlettの検定
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負荷量行列 各成分の負荷量の表の表示／非表示を切り替えます。これらの負荷量は、負荷量プロットに描か
れています。表中の値の透明度は、負荷量の絶対値が、どれぐらいゼロに近いかを示しています。負荷量
の絶対値がゼロに近いほど透明になります。

負荷量がどのように尺度化されるかは、主成分分析の対象となった行列で異なります。

– ［相関係数行列から］オプションを選んだ場合、負荷量の i番目の列は、i番目の固有ベクトルに i番目
の固有値の平方根を掛けたものとなります。i,j番目の負荷量は、i番目の変数と j番目の主成分との相
関です。

– ［共分散行列から］オプションを選んだ場合、第 i列、第 j行の負荷量は、 i番目の固有ベクトルに i番
目の固有値の平方根を掛けて、j番目の変数の標準偏差で割ったものとなります。i,j番目の負荷量は、
i番目の変数と j番目の主成分との相関です。

– ［原点周りの積和行列から］オプションを選んだ場合、第 i列、第 j行の負荷量は、i番目の固有ベクト
ルに i番目の固有値の平方根を掛けて、j番目の変数の標準誤差で割ったものとなります。ここで言う
「j番目の変数の標準誤差」とは、平方和と交差積行列の j番目の対角要素を行数で割った値です
（X’X/n）。

メモ : 原点周りの積和行列からの分析の場合、i,j番目の負荷量は i番目の変数と j番目の主成分の間の相関 
ではありません。

濃淡表示の負荷量行列 各成分の負荷量の表の表示／非表示を切り替えます。この表の変数は、第1主成分の
負荷量によって降順に並べ替えられています。

図4.7 濃淡表示の負荷量行列

値が小さい負荷量を淡色表示 : 閾値= 「濃淡表示の負荷量行列」レポートに表示しない負荷量を決める値
です。テキストボックスかスライダーを使って、選択した値より小さい絶対値の負荷量を淡色表示に
します。

テキストの濃さ 「濃淡表示の負荷量行列」レポートで淡色表示する値の透明度。テキストボックスかス
ライダーを使って、淡色表示する負荷量の透明度を設定します。透明度は0～1です。低い値ほど透
明度は高くなります。たとえば、透明度を0に設定すると、使用できない負荷量が行列から完全に削
除されます。透明度を1に設定すると、負荷はなおも使用可能です。
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変数の余弦2乗 各変数の余弦2乗を示した表の表示／非表示を切り替えます。各変数の余弦2乗を主成分全
体で合計したものは、1になります（100%になります）。余弦2乗を見れば、各変数が該当の主成分によっ
ていかに良く表されるかがわかります。また、ある変数を表すのにいくつの主成分が必要かを知る目安に
なります。このオプションを選ぶと、最初の3つの主成分の余弦2乗を描いたプロットも表示されます。

メモ : 「疎」推定法を使用し、選択した成分が2つ以下の場合、指定した数の成分のみがプロットに表示 
されます。

変数の偏寄与率 各変数の偏寄与率を示した表の表示／非表示を切り替えます。偏寄与率を見ると、各変数が
各主成分に寄与する割合がわかります。このオプションを選ぶと、最初の3つの主成分の偏寄与率を描い
たプロットも表示されます。

メモ : 「疎」推定法を使用し、選択した成分が2つ以下の場合、指定した数の成分のみがプロットに表示 
されます。

要約プロット デフォルトのレポートで作成された要約情報の表示／非表示を切り替えます。この要約情報に
は、固有値のプロット、スコアプロット、負荷量プロットが含まれます。デフォルトでは、レポートには
最初の2つの主成分のスコアプロットと負荷量プロットが表示されます。プロットする主成分を指定する
オプションがあります。「「主成分分析」レポート」（54ページ）を参照してください。

ヒント : 負荷量プロットの矢印の先を選択すると、データテーブル内の対応する列が選択されます。Ctrl 

キーを押したまま矢印の先をクリックすると、列の選択を解除できます。

バイプロット スコアと負荷量を重ねて描いたプロットの表示／非表示を切り替えます。指定した成分数に対
するバイプロットが描かれます。

図4.8 バイプロット
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メモ : スコアプロットのマーカーは点で、負荷量プロットのマーカーはひし形です。

散布図行列 スコアと負荷量をプロットした散布図行列の表示／非表示を切り替えます。この散布図行列に
は、スコアプロットが左下に、負荷量プロットが右上に描かれています。スコアプロットの背景色は黄色、
負荷量プロットの背景色は青色になっています。

図4.9 散布図行列
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メモ : 散布図行列に表示される負荷量プロット行列は、［負荷量プロット］オプションを選択したときに得 
られる負荷量プロット行列を転置したものです。

スクリープロット 各成分の固有値のグラフの表示／非表示を切り替えます。成分数に対して固有値をプロッ
トしたものです。このプロットは、データ空間の次元数を決めるのに役立ちます。

スコアプロット 主成分スコアをプロットした散布図行列の表示／非表示を切り替えます。指定した成分数に
対する散布図が描かれます。図4.4は主成分スコアをプロットした例です（一番左側のプロット）。

負荷量プロット 主成分負荷量のプロットの表示／非表示を切り替えます。指定した成分数に対するプロット
が描かれます。負荷量プロットでは、変数の数が30個以下の場合は変数のラベルが表示されます。変数が
30個より多い場合は、デフォルトでラベルが非表示になります。この情報は、図4.4に表示されています
（一番右側のプロット）。

ヒント : 負荷量プロットの矢印の先を選択すると、データテーブル内の対応する列が選択されます。Ctrl 

キーを押したまま矢印の先をクリックすると、列の選択を解除できます。

補完したスコアプロット （「横長」または「疎」の推定法では表示されません。）欠測値をすべて補完したス
コアプロットが作成されます。このオプションは、欠測値がある場合にのみ使用できます。

三次元スコアプロット （「横長」または「疎」の推定法では表示されません。）主成分スコアの三次元散布図
が表示されます。1回目の実行時には、最初の3つの主成分がプロットの対象となります。



第 4 章 主成分分析 61
多変量分析 「主成分分析」レポートのオプション
図4.10 三次元スコアプロット

プロットのソース プロット内のデータ点のソースです。使用できるオプションは、［主成分分析］、［回
転後の主成分］、［データ列］です。

軸の調整 各軸の内容です。［主成分分析］オプションまたは［回転後の主成分］オプションを選択する
と、［軸の調整］オプションが主成分になります。［データ列］オプションを選択すると、オプション
は分析の変数となります。

サイクルボタン  使用できる軸の内容を順番に表示します。

このプロットでは、変数が中心からの線として表示されます。これは、バイプロット線といい、変数の向
きを主成分の空間上で近似しています。変数が2つまたは3つしかない場合、バイプロット線は、近似で
はなく、変数の正確な向きを表します。バイプロットの向きは、主成分の固有ベクトルに該当します。

表示オプション 矢印を表示できるプロットにおいて、矢印の表示／非表示を切り替えることができます。変
数の数が1000個以下の場合、矢印が表示されます。変数が1000個より多い場合は、デフォルトでラベル
が非表示になります。

矢印線 矢印線を表示できるすべてのプロットにおいて、変数の矢印線の表示／非表示を切り替えます。

追加変数の表示 （追加変数を指定したときだけ使用できます）バイプロット、スコアプロット、負荷量
プロットにおいて、連続尺度の追加変数の矢印の表示／非表示を切り替えたり、カテゴリカルな追加
変数にマーカーを表示したりできます。
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因子分析 （「横長」または「疎」の推定法では表示されません。）主成分の回転もしくは因子分析が実行され
ます。詳細については、『消費者調査』の「因子分析」章を参照してください。

変数のクラスタリング （「横長」または「疎」の推定法では表示されません。）変数に対するクラスター
分析を実行し、変数を重なりのないクラスターに分割します。似ているどうしの変数から構成されたクラ
スターに分類します。各クラスターが、1つの成分または変数で表せるようになります。成分は、クラス
ター内のすべての変数の線形結合です。また、クラスターは、クラスター内で最も代表的とみなされる変
数で表すこともできます。詳細については、「変数のクラスタリング」（197ページ）章を参照してください。

メモ : ［変数のクラスタリング］は、［共分散行列から］または［原点周りの積和行列から］オプションを 
選択した場合でも、すべての計算に相関行列が使用されます。

主成分の保存 指定した数の主成分を、各成分を計算するための計算式とともにデータテーブルに保存しま
す。この計算式で計算される成分は、欠測値のあるデータに対しては欠測値になります。

主成分の計算は、主成分の抽出にどの行列を選択するかによって異なります。

– ［相関係数行列から］オプションを選んだ場合、i番目の主成分は、i番目の固有ベクトルを係数にして
求められた、中心化かつ尺度化されたデータの線形結合です。

– ［共分散行列から］オプションを選んだ場合、i番目の主成分は、i番目の固有ベクトルを係数にして求
められた、中心化されたデータの線形結合です。

– ［原点周りの積和行列から］オプションを選んだ場合、i番目の主成分は、i番目の固有ベクトルを係数
にして求められた、生データの線形結合です。

メモ : 指定した成分の数が相関行列のランクを超えている場合、保存される成分の数は相関行列のランク 
に設定されます。

予測値の保存 指定した数の主成分から計算される予測値を、データテーブル内の新しい列に保存します。

Xモデルまでの距離を保存 各データ行から主成分モデルまでの距離（DModX）を、データテーブルの新し
い列に保存します。DModXの値が大きいデータ行は、指定された成分数の主成分モデルでは十分に説明
されず、その主成分モデルからは外れ値となっている可能性があります。詳細は、「DModXの計算方法」
（64ページ）を参照してください。

データ行の余弦2乗を保存 データ行の余弦2乗を、データテーブルの新しい列に保存します。

データ行の偏寄与率を保存 データ行の偏寄与率を、データテーブルの新しい列に保存します。

回転後の成分を保存 （「横長」または「疎」の推定法では表示されません。）回転後の成分の計算式がデータ
テーブルに保存されます。このオプションは、［因子分析］オプションを使用した場合にのみ表示されま
す。この計算式で計算される成分は、欠測値のあるデータに対しては欠測値になります。

補完して主成分を保存 （「横長」または「疎」の推定法では表示されません。）欠測値を補完した後に算出し
た主成分がデータテーブルに保存されます。列には、欠測値を補完し、主成分を算出する計算式が保存さ
れます。このオプションは、欠測値がある場合にのみ使用できます。
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補完して回転後の成分を保存 （「横長」または「疎」の推定法では表示されません。）欠測値を補完した後に
算出した回転成分がデータテーブルに保存されます。列には、欠測値を補完し、回転後の成分を算出する
計算式が保存されます。このオプションは、［因子分析］オプションを使用し、欠測値がある場合にのみ
表示されます。

成分計算式の発行 指定した数の主成分計算式を作成し、それを「計算式デポ」レポート内の計算式列
スクリプトとして保存します。「計算式デポ」レポートが開いていない場合は、このオプションを選択し
た時点でレポートが作成されます。『予測および発展的なモデル』の「計算式デポ」章を参照してください。

以下のオプションについて詳しくは、『JMPの使用法』の「JMPのレポート」章を参照してください。

ローカルデータフィルタ 現在のレポートにおいてデータをフィルタリングするローカルデータフィルタを
表示するか、非表示にします。

やり直し 分析を繰り返すオプションや、やり直すオプションを含みます。また、［自動再計算］オプション
を選択すると、このオプションに対応しているプラットフォームにおいて、データテーブルに加えた変更
が、該当するレポートに即座に反映されるようになります。

スクリプトの保存 レポートを再現するためのスクリプトを保存するオプションが、保存先ごとに用意されて
います。

Byグループのスクリプトを保存 By変数の全水準に対するレポートを再現するためのスクリプトを保存す
るオプションが、保存先ごとに用意されています。起動ウィンドウでBy変数を指定した場合のみ使用可
能です。

統計的詳細

推定法について

REML

データに欠測値がある場合、REML法（制限最尤法）は、最尤法に比べて、推定値のバイアスが小さいのが
特徴です。REML法は、誤差対比（error contrast）から導出された周辺尤度を最大化する推定方法です。 
REML法は、分散および共分散を推定するのによく使われます。［多変量の相関］の［REML］は、反復測定
データの相関構造に無構造（unstructured）を仮定した混合モデルのREML推定と同じです。混合モデルに
ついては、SASシステムのPROC MIXEDに関するドキュメントを参照してください。

横長

内部計算において共分散行列を求めずに、効率的に主成分分析を行います。このアルゴリズムは、特異値分解
に基づきます。次の表記を使用します。

• n = 行の数

• p = 変数の数
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• X = データ値のn x p行列

0以外の固有値の数、およびその結果の主成分の数は、Xの相関行列のランクと同じです。0以外の固有値の
数は、nと pの小さい方を超えることはできません。

推定法として［横長］を選択した場合、データは常に標準化されます。データの標準化とは、データから平均
を引き、それを標準偏差で割る変換を指します。標準化したデータの共分散行列は、Xの相関行列となりま
す。標準化したデータ値のn x p行列をXsとすると、次のように相関行列は求められます。

Cov XsXs n 1– =

Xsは、特異値分解した行列によりUDiag()V’と表されます。この特異値分解により、固有ベクトルとXs’Xs
の固有値が求められます。なお、主成分（スコア）はXsVによって求められます。詳細については、「統計的
詳細」の付録の「「線形 横長データ」の手法と特異値分解」（210ページ）を参照してください。

疎

「横長」手法と同様に、「疎」手法は特異値分解に基づきます。そのため、「疎」手法のアルゴリズムでは共分
散行列の計算が省略され、効率的に計算が行われます。

「横長」（63ページ）で説明したXの同じ表記と標準化を使用すると、Xの相関行列はXsの共分散行列によっ
て次のように表されます。

Cov Xs  XsXs n 1– =

「疎」手法は、特異値分解の計算方法において「横長」手法とは異なります。「横長」手法は完全な特異値分解
を行いますが、「疎」手法は、特異値分解において、最初に指定された数の特異値および特異ベクトルだけを
計算します。そのため、最初に指定した数の固有値と主成分が戻されます。アルゴリズムの詳細については、
Baglama and Reichel（2005）を参照してください。

DModXの計算方法
DModXは、主成分モデルまでの距離で、次のように定義されます。

DModX=

eik
2

k


K A–
--------------

ここで
eik  = モデルの残差

K  = 変数の数

A  = 主成分の数

大きなDModXの値は、データ内の外れ値がそれほど極端ではないことを示します。
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線形判別分析
連続変数から分類変数を予測する

判別分析は、複数の連続変数から、どのグループ（カテゴリ）に属するかを予測します。判別分析は、連続尺
度の応答変数（Y変数）から、カテゴリカルな分類変数（X変数）を予測します。判別分析では、所属するグ
ループが既知で、そのグループを予測するために連続変数のデータを用います。

たとえば、ローンの申込者を、「リスク低」、「リスク中」、「リスク高」の3つのカテゴリ（X）に分類すること
を考えて見ましょう。収入、勤続年数、年齢、債務といった連続変数（Y）を使って、それらのカテゴリを予
測するとします。この場合、連続変数によって各個人を各カテゴリに分類するための判別分析モデルを作成で
きます。

「判別分析」プラットフォームの特徴は次のとおりです。

• 判別に適した変数を選択するためのステップワイズ変数選択も行える

• 判別分析の手法として、線形、2次、正則化、横長データの手法から選ぶことができる

• 正準プロットと誤分類の要約

• 各点がどのグループに近いかを示す判別スコア

• データテーブルに予測距離と予測確率を保存するオプション

図5.1 正準プロット
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判別分析の概要
判別分析は、連続変数によって各オブザベーションをグループに分類します。言い換えると、カテゴリカルな
X変数で示される所属先を、連続変数によって予測します。予測に使われる連続変数は、JMPの判別分析では、
「共変量」と呼ばれており、「Y」と記されています。

判別分析はロジスティック回帰とは異なります。ロジスティック回帰では、連続変数を所与として、カテゴリ
カルな変数を確率変数として扱います。一方、判別分析では、カテゴリカルな変数を所与として、連続変数の
共変量（Y）を確率変数として扱います。ただし、カテゴリカルな変数を連続変数で予測するという点では、
これらの手法は似ています。

「判別分析」プラットフォームには、4つの手法が用意されています。どの手法も、各オブザベーションから
各グループの多変量平均（重心ともいう）までの距離を、Mahalanobisの距離で求めます。グループへ属す
る事前確率を指定することができ、それらの事前確率が距離の計算で考慮されます。各オブザベーションは、
最も距離が近いグループに判別されます。

用意されている手法には次のものがあります。

• 線形 — この手法では、群内共分散行列（グループ内共分散行列）がすべて等しいと仮定されます。そし  
て、共変量Xの平均ベクトルだけが各群で異なると仮定されます。

• 2次 — 群内共分散行列がすべて異なると仮定されます。この手法では、共分散行列を推定するのに、線形  
判別の場合よりも多くのパラメータを推定しなければいけません。ある群の標本サイズが小さい場合、推
定値が不安定になってしまう危険があります。

• 正則化 — 群内共分散行列がすべて異なると仮定されますが、より安定した推定値を導き出すために2つ  
の調整方法が用意されています。この手法は、群の標本サイズが小さいときに役立ちます。

• 横長データ — 共変量の数が多くて、他の手法では計算が難しい場合に役立ちます。この手法では、郡内  
共分散行列がすべて等しいと仮定されます。

判別分析の例
Fisherのあやめのデータでは、3つの異なる品種のあやめについて、4つの特性が測定されています。4種類
の測定値から精確に品種を予測するのが目標です。

1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Iris.jmp」を開きます。

2. ［分析］>［多変量］>［判別分析］を選択します。

3. 「がくの長さ」、「がくの幅」、「花弁の長さ」、および「花弁の幅」を［Y, 共変量］に指定します。

4. 「種類」を選択し、［X, カテゴリ］をクリックします。

5. ［OK］をクリックします。
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図5.2 「判別分析」レポートウィンドウ

「種類」は3群なので、正準変数は全部で2つしかありません。「正準プロット」は、この2次元の正準座標に
各オブザベーションをプロットしたものです。プロットを見ると、2次元の座標によって3つの品種が判別さ
れていることがわかります。今回の例では検証セットがなかったため、「スコアの要約」レポートには学習セッ
トのみの誤分類表が表示されています。検証セットがない場合、データセット全体が学習セットとみなされま
す。150個のオブザベーションのうち、3つだけが誤分類されています。
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「判別分析」起動ウィンドウ
「判別分析」プラットフォームを起動するには、［分析］>［多変量］>［判別分析］を選択します。

図5.3 「Iris.jmp」の「判別分析」起動ウィンドウ

メモ : ［検証］ボタンは、JMP Proのみに表示されます。JMPでは、除外した行を使用して、検証セットを  
定義できます。「JMPと JMP Proの違い」（93ページ）を参照してください。

Y, 共変量 オブザベーションをカテゴリに分類するために使用する連続変数の列。

X, カテゴリ オブザベーションが属するカテゴリ（グループ）を含む列。

重み この役割を割り当てた列の数値は、分析において各行の重みとして使用されます。

度数 この役割を割り当てた列の数値は、分析において各行の度数として使用されます。度数列は、データ
テーブルの行を増やすような効果があります。つまり、ある行に度数として整数 kを指定すると、その行
は k個の行として扱われます。小数を含む度数も指定できます。

検証 2つまたは3つの異なる値を含む数値の列。

– 検証列の値が2つしかない場合は、小さい方の値が学習セット、大きい方の値が検証セットとして扱わ
れます。

– 値が3つある場合は、値の小さい方から順に、学習セット、検証セット、テストセットとして扱われます。

– 値が3つ以上ある場合は、最も小さい3つの値以外は無視されます。

「列の選択」リストで列を選択せずに［検証］ボタンをクリックすることにより、データテーブルに検証
列を追加できます。「検証列の作成」ユーティリティについての詳細は、『予測および発展的なモデル』の
「モデル化ユーティリティ」章を参照してください。

By By変数の水準ごとに、個別に分析が行われます。
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ステップワイズ変数選択 共分散分析とp値を使って、ステップワイズ変数選択を実行します。詳細について
は、「ステップワイズ変数選択」（69ページ）を参照してください。

検証セットを指定した場合、検証セットから計算された統計量も表示されます。

メモ : このオプションは、「横長データ」判別手法では使用できません。

判別分析の手法 判別分析に関する4つの手法があります。「判別法」（72ページ）を参照してください。

共分散行列の縮小 プールして計算された群内共分散行列、もしくは、群ごとの群内共分散行列の非対角要素
を縮小します。「共分散行列の縮小」（75ページ）を参照してください。

正準スコアを中心化しない 旧バージョンの JMPとの互換性のため、正準スコアを中心化しません。

疑似逆行列の使用 共分散行列が特異値である場合は、Moore‐Penroseの疑似逆行列を使用します。このオ
プションをオンにすると、常に、スコアの計算式にすべての共変量が含まれます。このオプションをオフ
にすると、一次従属関係にある変数のうち、［Y, 共変量］リストで後に指定されたものが計算式に含まれ 
ない場合があります。

ステップワイズ変数選択

メモ : ［ステップワイズ変数選択］は、「横長データ」手法では使用できません。

起動ウィンドウで［ステップワイズ変数選択］オプションを選択した場合、「判別分析」レポートに「列選択」
パネルが表示されます。変数を選択するためのボタン、または、「ロック」および「追加」チェックボックス
によって手動でステップワイズ分析を実行してください。選択に基づいて、F値と p値は更新されます。これ
らの値が更新される方法については、「F値とp値の更新」（70ページ）を参照してください。

図5.4 検証セットを指定した場合の「Iris.jmp」の「列選択」パネル

メモ : ［実行］ボタンは、JMPでいくつかの行を除外することにより検証セットを指定した場合、および、 
JMP Proで検証列を指定した場合にのみ表示されます。
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F値とp値の更新

モデルに変数を追加または削除した場合、次の共分散分析モデルに基づいて、F値とp値が更新されます。

• 検討対象の共変量は応答変数とします

• モデルにすでに追加されている共変量は説明変数とします

• 分類変数（グループ変数）も説明変数とします

ステップワイズレポートの「F値」と「p値 (Prob>F)」の値は、上記の共分散分析モデルにおけるグループ変
数に対するF値と p値です。この分類変数に対する検定は、検討中の共変量がどれぐらい判別するのに寄与す
るかを示す指標となっています。

統計量

追加されている列 すでに判別モデルに含まれている列の数。現在選択されている列の数。

除外されている列 まだ判別モデルに含まれていない列の数。

次に追加する最小p値 まだ判別モデルに含まれていない共変量の p値において、最小の p値。

次に除外する最大p値 すでに判別モデルに含まれている共変量の p値において、最大の p値。

検証 エントロピー R2乗 検証セットのエントロピー R2乗。値が大きいほど、あてはまりが良いことを示し
ます。エントロピー R2乗が1の場合、すべての分類が正しく行われたことを意味します。一般に、判別分
析モデルによる分類は100%的中することはなく、エントロピー R2乗の値は小さくなる傾向にあります。

「エントロピー R2乗」（83ページ）を参照してください。検証セットが使用されている場合にのみ表示さ
れます。

メモ : 「検証 エントロピー R2乗」は負の値である場合もあります。

検証 誤分類率 検証セットの誤分類率。値が小さいほど、分類が適切であることを示します。検証セットが
使用されている場合にのみ表示されます。

ボタン

変数増加 モデルにまだ含まれていない共変量のうち、最も有意性の高いものを追加します。検証セットが使
用されている場合でも、学習セットから計算されたp値に基づきます。

変数減少 すでにモデルに含まれている共変量でロックされていないもののうち、最も有意性の低いものを
除外します。検証セットが使用されている場合でも、学習セットから計算されたp値に基づきます。

すべて追加 ロックされていないすべての共変量の「追加」列にチェックマークをつけ、モデルに追加します。

すべて削除 ロックされていないすべての共変量の「追加」列のチェックマークを外し、モデルから削除します。
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このモデルを適用 「追加」列にチェックマークをつけた共変量に基づき、判別分析レポートを作成します。
「列選択」アウトラインが閉じ、「判別分析」ウィンドウに、選択した判別法に基づいた分析結果が表示さ
れます。

ヒント : ［このモデルを適用］をクリックすると、選択した列が「スコアの要約」レポートの最上部に表 
示されます。

実行  「検証　エントロピー R2乗」が減少し始めるまで、変数増加法により共変量を追加していきます。変 
数を追加しても、「検証　エントロピーR2乗」が増加しないことが2回続いたら、処理を終了します。JMP

では除外されている行がある場合にのみ、JMP Proでは検証列が使用されている場合にのみ表示されます。

列

ロック ボタンを使ってステップ処理が行われた場合でも、共変量を現在の状態のままにします。

次の点に注意してください。

– 共変量を追加し、それを「ロック」した場合、コントロールボタンを使った選択の内容に関わらず、共
変量はモデル内に残ります。ロックした共変量の「追加」ボックスは薄く表示され、その共変量がモデ
ル内にあることが示されます。

– 追加されていない共変量の「ロック」を選択すると、コントロールボタンを使った選択の内容に関わら
ず、モデルに追加されません。

追加 チェックマークが付いている列が、現在モデルに含まれている列です。チェックマークを付けたり外し
たりすることで、列を手動で追加または除外することができます。チェックマークが薄く表示されている
場合は、共変量がロックされ、モデルに追加されていることを示します。

列 対象とする共変量。

F値 共分散分析に基づいて計算された、グループ変数に対する検定のF値です。詳細については、「F値とp

値の更新」（70ページ）を参照してください。

p値 (Prob>F) 共分散分析に基づいて計算された、グループ変数に対する検定の p値です。詳細については、
「F値とp値の更新」（70ページ）を参照してください。

ステップワイズ法の例

ステップワイズ法の使用法を説明するため、ここでは「Iris.jmp」サンプルデータを使用します。

1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Iris.jmp」を開きます。

2. ［分析］>［多変量］>［判別分析］を選択します。

3. 「がくの長さ」、「がくの幅」、「花弁の長さ」、および「花弁の幅」を［Y, 共変量］に指定します。

4. 「種類」を選択し、［X, カテゴリ］をクリックします。

5. ［ステップワイズ変数選択］を選択します。

6. ［OK］をクリックします。
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7. ［変数増加］を3回クリックします。

3つの共変量がモデルに追加されます。［次に追加する最小p値］がパネルの一番上に表示されます。値が
0.0103288であることから、残りの共変量である「がくの長さ」も「種類」の判別分析モデルにおいて重
要である可能性があります。

図5.5 「Iris.jmp」のステップワイズ変数選択

8. ［このモデルを適用］をクリックします。

「列選択」アウトラインが閉じ、ウィンドウが更新されます。追加した共変量と選択した判別法に応じた
あてはめのレポートが表示されます。

モデルに選択した共変量が、「スコアの要約」レポートにリストされていることを確認してください。

図5.6 選択した共変量を示す「スコアの要約」レポート

判別法
JMPには、［線形］、［2次］、［正則化］、および［横長データ］といった手法が用意されています。最初の3つ
の手法は、仮定されているモデルが異なります。［横長データ］手法も線形判別モデルをあてはめるのですが、
共変量の数が多い状況において効率的に計算が行われます。
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メモ : 500個以上の共変量を追加すると、横長データ手法への変更を促す警告が表示されます。列数が非常に 
多い場合に他の方法を使用すると、計算に時間がかかるためです。横長データの手法に変更する場合は、［線
形 横長データ］をクリックしてください。すでに選択している手法を使用する場合は、［続行］をクリックし 
ます。

図5.7 線形、2次、正則化の判別法

線形

2次

正則化 
（=0.4、=0.4）
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線形、2次、正則化の判別法を図5.7に示します。以下に、これらの手法について概説します。詳細について
は、「保存される計算式」（94ページ）を参照してください。

線形 等しい共分散行列 線形判別分析を実行します。この手法では、群内共分散行列（グループ内共分散行
列）がすべて等しいと仮定されます。「線形判別法」（95ページ）を参照してください。

2次 異なる共分散行列 2次判別分析を実行します。この手法では、群内共分散行列がすべて異なると仮定さ
れます。この手法では、共分散行列を推定するのに、線形判別の場合よりも多くのパラメータを推定しな
ければいけません。ある群の標本サイズが小さい場合、推定値が不安定になってしまう危険があります。
「2次判別法」（96ページ）を参照してください。

あるグループ内で値がすべて同じ共変量が存在していると、その共変量との共分散がすべて0になります。
このような状況でも群内共分散行列の逆行列を求めるため、0となっている共分散が、プールして計算さ
れた共分散に置き換えられます。この処理が行われたときは、レポートウィンドウに該当する共変量と群
を示すメモが表示されます。

ヒント : 2次判別分析は、小規模なデータセットには適していません。逆行列が計算できなかったり、安 
定した共分散行列が得られなかったりします。このような問題を改良し、データが足りない場合でもグ
ループ間で異なる共分散行列を仮定できるのが、正則化の手法です。

正則化 折衷法 この手法でも群内共分散行列がすべて異なると仮定されますが、より安定した推定値を導き
出すために2つの調整方法が用意されています。この手法は、グループの標本サイズが小さいときに役立
ちます。「正則化 折衷法」（74ページ）および「正則化判別法」（97ページ）を参照してください。

線形 横長データ 共変量の数が多くて、他の手法では計算が難しい場合に役立ちます。この手法では、郡内
共分散行列がすべて等しいと仮定されます。この手法は、プールした群内共分散行列の逆行列を計算する
のに、特異値分解を用います。「「線形 横長データ」のアルゴリズムについて」（94ページ）を参照してく 
ださい。

メモ : ［線形 横長データ］オプションを使用した場合、他の判別法では用意されている機能の一部が使用  
できません。その理由は、横長データの場合にはプールした群内共分散行列が巨大になりますが、このア
ルゴリズムではその巨大な群内共分散を明示的に計算しないためです。

正則化 折衷法

正則化判別分析は、負でないパラメータを2つ使います。

• 最初のパラメータ（「λ: 共通の共分散行列に近づける度合い」）は、個別の共分散行列と共通の共分散行 
列をどのように混合するかを示します。値1は線形の判別法、0は2次の判別法に該当します。

• 第2のパラメータ（「γ: 対角行列に近づける度合い」）は、非対角要素、つまり変数間での共分散を収縮 
させる度合いを示します。値を1にすると、共分散行列が対角行列になります。

そのため、ラムダ（λ）とガンマ（γ）を0に指定した場合は、2次判別分析と同じ結果になります。同様に、
ラムダ（λ）を1、ガンマ（γ）を0にすれば、線形判別分析が実行されます。正則化を指定する際、表5.1を
参考にしてください。線形、2次、および正則化の判別法の例については、図5.7を参照してください。
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表5.1 正則化判別分析 

ラムダが小さい ラムダが大きい ガンマが小さい ガンマが小さい

共分散行列が異なる 共分散行列が同じ 変数間に相関がある 変数間に相関がない

行が多い 行が少ない

変数が少ない 変数が多い

共分散行列の縮小
「判別分析」起動ウィンドウには、［共分散行列の縮小］というオプションがあります。このオプションは、標
本サイズが小さいグループがある場合に役立ちます。判別分析では、共分散行列の逆行列を計算する必要があ
ります。非対角要素を縮小することで、それらの安定性を改善し、予測におけるばらつきを軽減します。［共
分散行列の縮小］オプションは、Schafer and Strimmer（2005）によって説明されている手法で求められた  
係数によって、非対角要素を縮小します。

起動ウィンドウで、［共分散行列の縮小］オプションを選択し、線形判別を選択した場合は、適切なラムダと
ガンマの値を設定した正則化判別法が行われます。［共分散行列の縮小］オプションを選択して分析を実行し
た場合、「縮小率」レポートに「縮小率」と「λ」が表示されます。正則化法を選択して、「正則化パラメータ」
ウィンドウでラムダを1に指定し、この「縮小率」レポートの「λ」の値をガンマに指定しすると、同じ結果
が得られます。

「判別分析」レポート
「判別分析」レポートには、選択した判別法に基づいた分析結果が表示されます。「判別法」と「分類の列」が、
レポートの最上部に表示されます。判別法に［正則化］を選択した場合は、それに関連するパラメータも表示
されます。

「判別法」は、赤い三角ボタンのメニューからオプションを選択して変更することもできます。レポート内の
結果は、選択した判別法に応じて更新されます。
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図5.8 「判別分析」レポートの一例

図5.8はデフォルトの「判別分析」レポートです。レポートには、次のような結果が表示されます。

• 判別法に［線形 横長データ］を選択した場合、「主成分分析」レポートが表示されます。「主成分分析」（76 

ページ）を参照してください。

• 「正準プロット」は、グループを最もよく判別する2次元上に点と多変量平均をプロットしたものです。「正
準プロットと正準構造」（77ページ）を参照してください。

• 「判別スコア」レポートには、各オブザベーションがどのように分類されているかの詳細が表示されます。
「判別スコア」（80ページ）を参照してください。

• 「スコアの要約」レポートには、どれほど適切にオブザベーションが分類されているかが示されます。「判
別スコア」（80ページ）を参照してください。

主成分分析
このレポートは、［線形 横長データ］を選択した場合にのみ表示されます。次の表記を使用します。

• 共変量のn x p 行列をXとします。ここで、nはオブザベーション数、pは共変量の個数です。

• X内の各オブザベーションから共変量平均を引いて、その差を、共変量のプールした標準偏差で割ります。
結果の行列をXsとします。
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レポートには次のものが表示されます。

個数 抽出された固有値の番号。固有値は「累積寄与率」が少なくとも99.99%になる（つまり、変動の99.99%

が説明される）まで抽出されます。

固有値 Xsの共分散行列 (Xs’Xs)/(n ‐ p)に対する固有値。これらの固有値は降順に並べられています。

累積寄与率 すべての固有値の合計に対する、固有値の累積合計の割合を、パーセントで表したもの。なお、
すべての固有値の合計は、Xs’Xsのランクと等しいです。

特異値 Xsの特異値。特異値も降順に並べられています。

正準プロットと正準構造
正準プロットは変数の正準相関構造を示すバイプロットです。

正準構造

正準プロットでは、［X, カテゴリ］列から作成されるダミー変数（指示変数）の線形結合と、共変量の線形結 
合との相関が最大になるようなスコアが求められます。そうやって求められた共変量の線形結合（正準スコ
ア）がプロットされます。このようにして求められた正準スコアは、グループ間の距離が最大となっています。

第1次元の正準スコアは、グループ（カテゴリ）から作成されたダミー変数の線形結合と、共変量の線形結合
との相関が最大化となるときの、共変量の線形結合です。第2次元では、第1次元の正準スコアと直交すると
いう条件のもとで、やはり相関が最大になるような線形結合が求められます。［X, カテゴリ］の列における水 
準が k個の場合は、k ‐ 1次元の正準スコアが求められます。

正準プロット

図5.9は、「Iris.jmp」の線形判別分析の「正準プロット」を示しています。点は、「種類」によって色分けされ
ています。
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図5.9 「Iris.jmp」の正準プロット

バイプロットの横軸と縦軸は、最初の2つの正準変数です。これらの正準変数は、グループ間の距離が最大と
なる2次元です。各正準変数はそれぞれ共変量の線形結合です （「正準構造」（77ページ）を参照）。このバイ 
プロットを見ると、各オブザベーションがどのように分布しているかや、各共変量が正準変数にどのように寄
与しているかがわかります。

• バイプロットでは、各グループの多変量平均と各オブザベーションが点で示されます。これらが、最初の
2つの正準変数に表現されています。

– 各多変量平均に対応する点は、プラス記号（+）のマーカーで示されます。

– 各平均の 95% 信頼楕円がプロットされます。2 つのグループが有意に異なる場合、信頼楕円は交わら
ない傾向にあります。

– 各グループの 50%確率楕円も描かれます。この楕円は、正規分布に従うと仮定したときの（かつ、線
形判別分析では、等しい共分散行列に従うと仮定したときの）、データ点のおよそ50%を含む領域を、
2次元の正準空間に射影したものを表しています。

• バイプロット上に描かれているバイプロット線は、共変量を表しています。

– 共変量の線形結合（正準変数）の係数は、正準空間を構成するための「重み」と解釈できます。

– この重みを解釈しやすくするために、各共変量は平均が0、標準偏差が1に標準化されます。標準化さ
れた共変量に対する係数は、正準重み（canonical weight）と呼ばれています。正準重みが大きいほ 
ど、その共変量と正準変数との関係が大きいことを示します。

– バイプロット線の長さと方向は、最初の 2 次元までの正準変数に対する重みを表しています。バイプ
ロット線の長さは、正準重みのノルムに比例しています。

– また、バイプロット線は、原点 (0,0)を出発点としています。この原点は、全体平均を示しています。
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– 重みの数値を知るには、赤い三角ボタンのメニューから［正準オプション］>［正準の詳細を表示］を
選択してください。そして、「正準の詳細」レポートの最下部で「標準化スコア係数」を開いてくださ
い。詳細は、「標準化スコア係数」（89ページ）の節を参照してください。

正準プロットの編集

その他のオプションを使ってバイプロットを編集できます。

• 95%信頼楕円の表示／非表示は、［正準オプション］>［平均の信頼限界楕円の表示］で切り替えます。

• バイプロット線の表示／非表示は、［正準オプション］>［バイプロット線の表示］で切り替えます。

• バイプロット線の中心は、ドラッグして別の位置へ移動することができます。バイプロット線の位置およ
びスケールを指定するには、赤い三角ボタンのメニューから［正準オプション］>［パイプロット線の位
置］を選択します。正準プロットに表示されるデフォルトの半径のスケールは、調整しないとバイプロッ
ト線が見えない場合を除き、1.5です。

• 50%等高線の表示／非表示は、［正準オプション］>［正規50%等高線の表示］で切り替えます。

• 楕円と一致するように点を色分けするには、赤い三角ボタンのメニューから［正準オプション］>［プロッ
ト点の色分け］を選択します。

3つ以上のカテゴリへの分類

「Iris.jmp」データの場合は3つの「種類」があるので、正準変数は2つだけです。図5.9のプロットを見ると、
2つの正準変数で3つのグループがいい具合に分かれていることがわかります。

プロット内のバイプロット線は、次のことを示しています。

• 「花弁の長さ」は、「正準 1」と正の関連性があり、「正準 2」と負の関連性があります。「正準 2」よりも
「正準1」の定義における重みのほうが大きいです。

• 「花弁の幅」は、「正準1」と「正準2」の両方に正の関連性があります。両正準変数の定義における重みは
同じくらいです。

• 「がくの幅」は、「正準1」と負の関連性があり、「正準2」と正の関連性があります。「正準1」よりも「正
準2」の定義における重みのほうが大きいです。

• 「がくの長さ」は、「正準1」と負の関連性があり、「正準2」との関連性はほとんどありません。

2つのカテゴリへの分類

分類変数の水準が2つだけの場合、第1次元の正準変数（「正準1」）だけに点がプロットされます。各共変量
の正準重みは「正準1」とだけに関連があります。バイプロット線の縦軸（「正準2」）における座標は、特に
意味がありません。横軸（「正準1」）にバイプロット線を射影して、第1次元の正準変数における座標を見て
ください。

図5.10は、「Fitness.jmp」サンプルデータの正準プロットです。被験者をM（男性）とF（女性）のカテゴリ
に分類するために、7つの連続変数が使用されます。分類変数には2つのカテゴリしかないので、正準変数は
1つだけです。
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図5.10 「Fitness.jmp」の正準プロット

図5.10の点は、「性別」で色分けされています。2つのグループが「正準1」の値ではっきりと分かれているこ
とに注目してください。

7つの共変量に対応するバイプロット線には縦軸方向にも成分がありますが、この場合は、「正準1」軸へ射影
した座標だけを解釈しなければなりません。次のことを確認してください。

• 「最大脈拍」、「走行時間」、「走行時の脈拍」は「正準1」とあまり関連がありません。

• 「体重」、「休息時の脈拍」、「年齢」は「正準1」と正の関連があり、このうち「体重」が最も関連が強いで
す。共変量「休息時の脈拍」と「年齢」は共に関連性が低いです。

• 「酸素摂取量」は「正準1」と負の関連性があります。

判別スコア
「判別スコア」レポートでは、各オブザベーションの判別結果と、それを求めるために用いた情報がわかります。

行 データテーブルにおける、そのオブザベーションの行番号

実測値 そのオブザベーションがもつ、分類変数の実測値

平方距離 (実測値 ) 分類変数の実測値に対するSqDist[<水準>]の値。詳細については、「スコアオプション」
（85ページ）を参照してください。

確率 (実測値 ) 分類変数の実測値に所属する確率（の推定値）。
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-Log(確率 ) 「確率 (実測値 )」の対数の符号を逆にしたもの。この値が大きいものは、「実際に観測されたカ
テゴリに判別されにくい」という意味でうまく予測されていません。

「‐Log(確率 )」の数値の横には、その棒グラフが描かれています。棒グラフの棒が長いものは、点の予測
がよくないことを表します。また、誤判別されたオブザベーションにはアスタリスク（*）がついています。

検証セットまたはテストセットを使用した場合、検証セット内のオブザベーションには「v」、テストセッ
ト内のオブザベーションには「t」の印がつきます。

予測値 分類変数に対する予測値。この予測値は、推定された所属確率が最も大きいカテゴリです。

確率 (予測値 ) 予測されたカテゴリに所属する確率（の推定値）。

その他 予測確率が0.1を超えるその他のカテゴリがあれば、それらのカテゴリをリストします。

図5.11は、「Iris.jmp」サンプルデータの線形判別法による「判別スコア」レポートです。［スコアオプショ
ン］ >［興味のある行だけを表示］を選択して、誤判別の行、および、予測確率が0.05～0.95の範囲内の行だ 
けを表示しています。

図5.11 興味のある行だけを表示

スコアの要約
「スコアの要約」レポートは、判別スコアを要約したものです。図5.12の表は、実測値と予測値との2元表に
なっています。すべてのオブザベーションが適切に判別されたとき、この表の非対角要素における度数が0に
なります。
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図5.12 「Iris.jmp」のスコアの要約

「スコアの要約」レポートには、次のような情報が表示されます。

列 ［ステップワイズ変数選択］を使用してモデルを作成した場合、モデルに追加された列がリストされます。
図5.6を参照してください。

ソース 検証セットを使用していない場合、すべてのオブザベーションが学習セットに使われます。検証セッ
トを使用している場合は、学習セットと検証セットの結果が表示されます。また、テストセットも用いた
場合は、学習セット、検証セット、テストセットの結果が表示されます。

誤判別の数 指定のセットで誤判別されたオブザベーションの数。

誤判別の割合 (%) 指定のセットで誤判別されたオブザベーションの割合。

エントロピー R2乗 適合度の指標。値が大きいほど、あてはまりが良いことを示します。エントロピー R2

乗が1の場合、すべての分類が正しく行われたことを意味します。一般に、判別分析モデルによる分類は
100%的中することはなく、エントロピー R2乗の値は小さくなる傾向にあります。

詳細については、「エントロピー R2乗」（83ページ）を参照してください。

メモ : 「エントロピー R2乗」は負の値である場合もあります。

-2対数尤度 負の対数尤度を2倍したもの。モデルに基づいて、学習セットから算出されます。値が大きいほ
ど、あてはまりが良いことを示します。学習セットに対してのみ計算されます。詳細は、『基本的な回帰
モデル』を参照してください。

混同行列 この行列は、分類変数Xの各水準について、実測値と予測値との2元表となっています。JMP Pro 

で検証セットやテストセットを使用した場合、それらのセットに対しても混同行列が表示されます。JMP

では、データテーブルで除外した行を使用している場合に、除外した行が検証セットとみなされ、学習
セットと検証セットに対する混同行列が表示されます。詳細は、「JMPと JMP Proの違い」（93ページ） 
を参照してください。
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エントロピー R2乗

エントロピー R2乗は適合度の指標です。検証セットやテストセットを使用している場合には、学習セットだ
けではなく、検証セットやテストセットに対してもエントロピー R2乗が計算されます。

学習セットのエントロピー R2乗

学習セットに対するエントロピー R2乗は次のように求められます。

Entropy RSquareTraining 1
Likelihood_FullTraining log

Likelihood_ReducedTraining log
-----------------------------------------------------------------------------------------–=

• 学習セットだけに対して、判別分析モデルがあてはめられます。

• モデルに基づいた予測確率が求められます。

• これらの予測確率を使って、学習セットの尤度が求められます。これを、Likelihood_FullTrainingとします。

• 学習セットだけに対して、減少モデル（共変量を1つもたない判別分析モデル）があてはめられます。

• 減少モデルから求められる、X水準に対する予測確率を使って、学習セットの尤度が計算されます。これ
を、Likelihood_ReducedTrainingとします。

• 学習セットのエントロピー R2乗は次のように求められます。

検証およびテストセットのエントロピー R2乗

検証セットに対するエントロピー R2乗は次のように求められます。

Validation Entropy RSquare 1
Likelihood_FullValidation log

Likelihood_ReducedValidation log
---------------------------------------------------------------------------------------------–=

• 学習セットだけに対して、判別分析モデルがあてはめられます。

• 学習セットだけから推定されたモデルに基づき、検証セットで予測確率が求められます。

• これらの予測確率を使って、検証セットの尤度が求められます。これを、Likelihood_FullValidationとします。

• 学習セットだけに対して、減少モデル（共変量を1つもたない判別分析モデル）があてはめられます。

• 減少モデルから求められる、X水準に対する予測確率を使って、検証セットの尤度が計算されます。これ
を、Likelihood_ReducedValidationとします。

• 検証のエントロピー R2乗は次のように求められます。

テストセットのエントロピー R2乗は、検証セットのエントロピー R2乗と同様の方法で求められます。
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判別分析のオプション
「判別分析」の赤い三角ボタンのメニューには、次のようなコマンドが表示されます。

ステップワイズ変数選択 ステップワイズ変数選択コントロールパネルの表示／非表示を切り替えます。「ス
テップワイズ変数選択」（69ページ）を参照してください。

判別分析の手法 判別法を選択します。「判別法」（72ページ）を参照してください。

判別スコア レポートの「判別スコア」の表示／非表示を切り替えます。

スコアオプション オブザベーションのスコア計算に関するオプションがあります。スコア計算の式を保存す
ることができます。「スコアオプション」（85ページ）を参照してください。

正準プロット 「正準プロット」の表示／非表示を切り替えます。「正準プロットと正準構造」（77ページ）を
参照してください。

正準オプション 正準プロットに関するオプションがあります。「正準オプション」（87ページ）を参照して
ください。

三次元正準プロット 三次元正準プロットを表示します。このオプションは、カテゴリカル変数Xの水準が4

つ以上ある場合のみ使用できます。「三次元正準プロットの例」（90ページ）を参照してください。

事前確率の指定 X変数の各水準の事前確率を指定できます。「事前確率の指定」（91ページ）を参照してくだ
さい。

グループの追加 一部の点が、データにある既知のグループではなく、新しいグループに属する可能性がある
ときに使用します。詳細については、「グループの追加」（91ページ）を参照してください。

グループ内共分散行列の表示 次のレポートの表示／非表示を切り替えます。

– プールした群内共分散行列と相関行列を表示する「共分散行列」レポート

– ［2次］と［正則化］の判別法では、群内相関行列を表示する「各グループの相関」レポートが表示されます。

各グループに対して、群内共分散行列の行列式の対数も表示されます。

– ［2次］の判別法では、「共分散行列」レポートにおける「グループ共分散」アウトラインに、群内共分
散行列も表示されます。

［グループ内共分散行列の表示］は、「横長データ」の判別法では使用できません。

グループ平均の表示 各共変量の平均を表示する「グループ平均の表示」レポートの表示／非表示を切り替え
ます。X変数の各水準の平均と全体平均が表示されます。

判別行列の保存 「判別分析の結果」という名前のスクリプトをデータテーブルに保存します。このスクリプ
トは、JSLで使用できる次のようなオブジェクトを一覧します。

– 共変量（Y）のリスト

– カテゴリカル変数X
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– Xの水準のリスト

– （Xの各水準における）共変量の平均の行列

– プールした共分散行列

［判別行列の保存］は、「横長データ」の判別法では使用できません。「判別行列の保存」（92ページ）を参
照してください。

散布図行列 共変量の各ペアに対する散布図を含んだ「散布図行列」レポートを、別のウィンドウに表示しま
す。これは、「散布図行列」プラットフォームで、グループごとに陰影つき確率楕円を描くのと同じです。
検証セットが使用されている場合でも、散布図にはすべてのデータがプロットされます。「散布図行列」
（92ページ）を参照してください。

ただし、このメッセージも、［線形 横長データ］の判別法では使用できません。

以下のオプションについて詳しくは、『JMPの使用法』の「JMPのレポート」章を参照してください。

ローカルデータフィルタ 現在のレポートにおいてデータをフィルタリングするローカルデータフィルタを
表示するか、非表示にします。

やり直し 分析を繰り返すオプションや、やり直すオプションを含みます。また、［自動再計算］オプション
を選択すると、このオプションに対応しているプラットフォームにおいて、データテーブルに加えた変更
が、該当するレポートに即座に反映されるようになります。

スクリプトの保存 レポートを再現するためのスクリプトを保存するオプションが、保存先ごとに用意されて
います。

Byグループのスクリプトを保存 By変数の全水準に対するレポートを再現するためのスクリプトを保存す
るオプションが、保存先ごとに用意されています。起動ウィンドウでBy変数を指定した場合のみ使用可
能です。

スコアオプション
［スコアオプション］には、スコアを対象とした次のようなオプションがあります。

興味のある行だけを表示 「判別スコア」レポートに、誤判別された行と、予測確率が0.05～0.95の行だけを
表示します。

度数の表示 「スコアの要約」レポートにおいて、混同行列の表示／非表示を切り替えます。混同行列は、カ
テゴリカル変数Xの各水準において、実測値と予測値の度数を示したものです。デフォルトの「スコアの
要約」レポートには、混同行列が表示されます。JMP Proで検証セットやテストセットを使用した場合、 
それらのセットに対しても混同行列が表示されます。また、JMPで除外した行を使用している場合、除外
した行が検証セットとみなされ、検証セットに対する混同行列が表示されます。詳細は、「JMPと JMP

Proの違い」（93ページ）を参照してください。

各グループ平均への距離を表示 各オブザベーションから各グループ平均までのMahalanobisの距離を2乗
したものを示す「各グループ平均への距離の2乗」レポートの表示／非表示を切り替えます。
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各グループに属する確率を表示 カテゴリカル変数Xの各グループに、各オブザベーションが属する確率を示
す「各グループに属する確率」レポートの表示／非表示を切り替えます。

ROC曲線 「スコアの要約」レポートにROC曲線を追加します。ROC曲線の詳細については、『予測および
発展的なモデル』の「パーティション」章を参照してください。

誤判別された行を選択 誤判別された行を、データテーブル内と、判別スコア内で選択します。

不確実な行を選択 判別が不確実な行を、データテーブル内と、判別スコア内で選択します。「判別が不確実
な行」とは、いずれのグループに属する確率も0や1に近くない行です。

このオプションを選択すると、ウィンドウが表示され、そこで不確実さを示す予測確率の範囲を指定でき
ます。デフォルトでは、予測確率が0または1から0.1以上離れている行が不確実な行とされます。した
がって、デフォルトでは、0.1～0.9の間の確率の行が選択されます。

計算式の保存 距離、確率、および、どのグループに判別されるかの予測値を求める計算式を、データテーブ
ルに保存します。詳細については、「保存される計算式」（94ページ）を参照してください。

– SqDist[0]およびSqDist[<水準>]は、距離の計算式です。ここで、「<水準 >」はXの水準です。距離
の計算式は、Mahalanobisの距離に関連した計算式です。

– Prob[<水準>]は、確率の計算式です。ここで、「<水準>」はXの水準です。この確率は、Xの各水準
にオブザベーションが属する事後確率です。確率の各列には「応答確率」列プロパティが保存されま
す。「応答確率」列プロパティについての詳細は、『JMPの使用法』を参照してください。

– Pred <X>は、予測値の計算式です。「最も属する確率が高い水準」を求めるための計算式になってい
ます。

– ［線形 横長データ］の判別法では、共変量のベクトルと、判別のための主成分の計算式を含む「判別
データ行列」列も保存します。「横長データに対する線形判別法」（98ページ）を参照してください。

メモ : ［線形 横長データ］以外のすべての判別法では、計算式を保存すると、RowEdit Probスクリプト   
がデータテーブルに保存されます。このスクリプトはデータテーブル内の不確実な行を選択します。不確
実な行と定義されるのは、予測確率が0または1から0.1以上離れている行です。このスクリプトが開く
「行の編集」ウィンドウでは、不確実な行を調べることができます。（［線形 横長データ］以外の手法で） 
新しい判別分析を実行し、［計算式の保存］を選択した場合、既存のRowEdit Probスクリプトは、新し 
い判別分析の結果によって上書きされます。

計算スクリプトの作成 計算式列を作成するスクリプトを作成します。これらの計算式列は、［計算式の保存］
オプションによって保存されるものです。このスクリプトを保存しておけば、他のデータテーブルにおい
て、各グループに属する確率を計算する計算式列や、どのグループに属するかを予測する計算式列を作成
できます。（標準版の JMPのみ）

確率の計算式を発行 確率の計算式を作成し、それを「計算式デポ」レポート内の計算式列スクリプト
として保存します。「計算式デポ」レポートが開いていない場合は、このオプションを選択した時点でレ
ポートが作成されます。『予測および発展的なモデル』の「計算式デポ」章を参照してください。
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正準オプション
以下に述べるオプションのうち、最初のほうのものは、正準プロットや三次元正準プロットの外観に関するオ
プションです。その他のオプションは、プロットに関連する計算の詳細を表示するものです。

メモ : ［三次元正準プロット］は、共変量が3つ以上あり、グループ変数に4つ以上のカテゴリがある場合に 
のみ使用できます。

プロットの外観に関するオプション

点の表示 正準プロット内および三次元正準プロット内の点の表示／非表示を切り替えます。

平均の信頼限界楕円の表示 正準変数の平均に対する95%信頼楕円の表示／非表示を切り替えます。この信
頼楕円は、正規分布に従うと仮定して求められています。また、三次元正準プロットでも、95%信頼楕円
の表示／非表示を切り替えます。

正規50%等高線の表示 各グループにおける50%等高線を示す楕円の表示／非表示を切り替えます。各楕円
は、正規分布に従うと仮定したときに、最初の2つの正準変数においてオブザベーションの約50%を含む
領域を示しています。同様に、三次元正準プロットでの各楕円は、正規分布に従うと仮定したときに、最
初の3つの正準変数においてオブザベーションの約50%を含む領域を示しています。

バイプロット線の表示 正準プロット内および三次元正準プロット内のバイプロット線の表示／非表示を切
り替えます。バイプロット線は、正準空間における共変量の方向を示します。バイプロット線は、共変量
の各正準変数に対する関連の度合を示します。

バイプロット線の位置 正準プロット内および三次元正準プロット内のバイプロット線の位置と半径のス
ケールを指定します。

– デフォルトでは、バイプロット線は全体平均を示す点 (0,0)を出発点とした直線で表されています。正
準プロットでバイプロット線をドラッグして移動するか、またはこのオプションによって出発点の座標
を指定できます。

– 正準プロットに表示されるデフォルトの半径のスケールは、バイプロット線を表示するために調整の必
要が生じない限り、1.5です。半径のスケールは、標準化スコア係数に対するものです。

プロット点の色分け 正準プロットおよび三次元正準プロットにおいて、X変数の水準ごとに色を付けます。
また、このとき、データテーブルの行に対しても、色のマーカーが設定されます。これは、［行］>［列の
値による色 /マーカー分け］でX変数の列を選択するのと同じです。また、グラフを右クリックして［行
の凡例］を選択し、X変数の水準ごとに色を設定するのとも同じです。

計算に関するオプション

正準の詳細を表示 「正準の詳細」レポートの表示／非表示を切り替えます。「正準の詳細を表示」（88ページ）
を参照してください。

正準構造の表示 「正準構造の表示」レポートの表示／非表示を切り替えます。「正準構造の表示」（89ページ）
を参照してください。ただし、このメッセージも、［線形 横長データ］の判別法では使用できません。
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正準スコアの保存 データテーブルに新しい列を作成し、各オブザベーションの正準スコア計算式を保存しま
す。k番目の正準スコアの列は、Canon[<k>]という名前になります。

ヒント : スクリプトの場合は、DiscriminantオブジェクトにSave to New Data Tableコマンドを送ると、正     
準変数のグループ平均、標準化スコア係数の半径スケール1.5のバイプロット線、および正準スコアが新しい
データテーブルに保存されます。ただし、このメッセージも、［線形 横長データ］の判別法では使用できません。

正準の詳細を表示

「正準の詳細」レポートには、共変量とグループ変数Xの関係を示す検定が表示されます。レポートの下部に、
関連する行列が表示されます。

図5.13 「Iris.jmp」の正準の詳細

メモ : この正準分析で使用される共分散行列は、常にプールした群内共分散行列（グループ内共分散行列）で 
す。どの判別法を選択したとしても、「正準の詳細」レポートでは、プールした群内共分散行列が常に使われ
ます。そのため、「正準の詳細」レポートの統計量や検定は、すべての判別法で共通です。

統計量と検定

「正準の詳細」レポートには、固有値がリストされ、「固有値がゼロである」という帰無仮説に対する尤度比検
定が表示されます。また、「正準相関がゼロである」という帰無仮説に対して、4つの検定が表示されます。

固有値 グループ間共分散行列（群間共分散行列）と、グループ内共分散行列（群内共分散行列）の逆行列を
掛け合わせた行列の固有値。固有値は、大きい順に表示されます。固有値の大きさは、その次元における、
判別で説明される分散の量を反映しています。

寄与率 固有値の合計に対する、該当の固有値が占める割合。

累積寄与率 寄与率の累積合計。



第 5 章 線形判別分析 89
多変量分析 判別分析のオプション
正準相関 カテゴリカル変数Xのグループと、共変量との間の正準相関。まず、Xのグループから、指示変
数（ダミー変数）を作成します。そして、一方の変数の組を指示変数とし、もう一方の変数の組を共変量
として、正準相関分析を行います。「正準相関」に表示されている値は、この正準相関分析における正準
相関の値です。

尤度比 現在の次元以降の母正準相関がすべてゼロかどうかを調べる検定の尤度比統計量。この尤度比統計量
は、現在の次元以降に関して、（1 ‐ 正準相関2）を掛け合わせたものです。

検定 「共変量の平均はグループ間で等しい」という帰無仮説に対する検定で、WilksのΛ、Pillaiのトレー
ス、Hotelling‐Lawleyのトレース、およびRoyの最大根の4つが計算されます。「多変量検定」（101ペー
ジ）および「線形判別分析」の付録の「近似F検定」（102ページ）を参照してください。

近似の F検定 対応する検定のF値。一部の検定では、F値は近似値または上限値です。「線形判別分析」の
付録の「近似F検定」（102ページ）を参照してください。

分子自由度 対応する検定の分子自由度。

分母自由度 対応する検定の分母自由度。

p値 (Prob>F) 対応する検定の p値。

行列

レポートの下部に、正準構造に関連する 4つの行列が表示されます。行列を表示するには、それぞれの名前
の横にある開閉アイコンをクリックしてください。また、非表示にするには、行列の名前をクリックしてく
ださい。

グループ内共分散行列 プールしたグループ内共分散行列（群内共分散行列）。

グループ間共分散行列 グループ間共分散行列（群間共分散行列）、SB。「グループ間の共分散行列」（103ペー
ジ）を参照してください。

スコア係数 生データから正準スコアを計算する際に使用する係数。この係数が、［正準オプション］>［正準
スコアの保存］オプションに使用されます。これらの計算方法については、SAS Institute Inc.の「The  

CANDISC Procedure」（2011）を参照してください。

標準化スコア係数 標準データから正準スコアを計算する際に使用する係数。この係数は、一般に、正準重み
（canonical weight）と呼ばれています。これらの計算方法については、SAS Institute Inc.の「The   

CANDISC Procedure」（2011）を参照してください。

正準構造の表示

「正準構造」レポートには、正準変数と共変量との間の相関を示す3つの行列が表示されます。また、グルー
プ変数の各水準における平均も表示されます。行列を表示するには、それぞれの名前の横にある開閉アイコン
をクリックしてください。また、非表示にするには、行列の名前をクリックしてください。
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図5.14 「Iris.jmp」の相関構造

全体の正準構造 正準変数と共変量との間の相関。負荷量ともいいます。

グループ間正準構造 正準変数のグループ平均と共変量のグループ平均との間の相関。

プールしたグループ内正準構造 グループ変数によって調整された、正準変数と共変量との間の偏相関。

正準変数のクラス平均 グループ変数の各水準における、各正準変数の平均。

三次元正準プロットの例
1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Owl Diet.jmp」を開きます。

2. 180行目から294行目までを選択します。

これらの行は「種類」の値が欠測値となっています。これらの選択した行に、非表示かつ除外の行属性を
設定します。

3. ［行］>［非表示かつ除外］を選択します。

4. ［行］>［列の値による色 /マーカー分け］を選択します。

5. 「種類」を選択します。

6. 「色」メニューから、［JMP ダーク］を選択します。

7. ［凡例のウィンドウを表示］にチェックマークをつけます。

8. ［OK］をクリックします。

小さい凡例ウィンドウが表示されます。データテーブル内の行には、「種類」別に色が割り当てられてい
ます。

9. ［分析］>［多変量］>［判別分析］を選択します。

10.「頭蓋長」、「歯列長」、「口蓋孔」、「顎長」を［Y, 共変量］に指定します。

11.「種類」を［X, カテゴリ］に指定します。

12.［OK］をクリックします。

13.「判別分析」の赤い三角ボタンのメニューから、［三次元正準プロット］を選択します。

ヒント : 「凡例」内のカテゴリをクリックすると、三次元正準プロット内の対応する点が強調表示されま 
す。三次元正準プロット内をクリックしてドラッグすると、プロットが回転します。
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図5.15 三次元正準プロットと凡例ウィンドウ

事前確率の指定
事前確率を指定するのに、次のようなオプションが用意されています。

等しい確率 すべてのグループに等しい事前確率を割り当てます。このオプションはデフォルトです。

発生頻度に比例 観測されたデータ内の発生頻度に比例する事前確率をグループに割り当てます。

その他 任意の事前確率を指定できます。

グループの追加
判別結果の一部が、データに存在しているグループには属さずに、別のグループに属すると考えられる場合に
は、このオプションを使用してください。このオプションを選択すると、追加する水準の事前確率を指定する
ためのウィンドウが表示されます。

追加された新しいグループに属する確率のほうが高いと考えられるオブザベーションが、その新しいグループ
に割り当てられます。この新しいグループは、「その他」と呼ばれます。「その他」グループに属する確率は、
「データはグループごとに分かれていない」と仮定したときの分布から求められます。この分布は、特定の共
分散行列をもつ正規分布であり、より広い領域に広がった等高線になります。なお、指定した事前確率によっ
て、距離の計算は調整されます。



92 線形判別分析 第 5 章
判別分析のオプション 多変量分析
判別行列の保存
［判別行列の保存］を選択すると、JMPスクリプト言語で使用するグローバルのリスト（DiscrimResults）
が作成されます。このリストには、学習セットから計算された次のものが含まれます。

• YNames。共変量（Y）のリスト

• XName。カテゴリカル変数

• XValues。Xの水準のリスト

• YMeans。（Xの水準ごとの）共変量の平均の行列

• YPartialCov。グループ内共分散行列（群内共分散行列）

「Iris.jmp」サンプルデータ内の「判別分析」スクリプトで得た分析結果を検討してみましょう。赤い三角ボタ
ンのメニューから［判別行列の保存］を選択すると、データテーブルに「判別分析の結果」という名前のスク
リプトが保存されます。図5.16は、このスクリプトを示しています。

図5.16 「Iris.jmp」の「判別分析の結果」スクリプト

メモ : スクリプト内で、DiscriminantプラットフォームオブジェクトにGet Discrim Matricesコマンドを送   
ることができます。この場合、［判別行列の保存］を使用するのと同様の結果が得られますが、データテーブ
ルには保存されません。

散布図行列
「散布図行列」コマンドを選択すると、共変量の各ペアに対する下三角の散布図行列を含むウィンドウが別に
表示されます。この散布図では、データテーブルのすべてのオブザベーションが点で表示されます。

カテゴリカル変数Xの各グループに対して、90%の領域を表す楕円が描かれます。線形判別分析の場合、楕
円は、プールした群内共分散行列から計算されています。図5.17は、「Iris.jmp」サンプルデータの「散布図行
列」ウィンドウです。
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図5.17 「Iris.jmp」の散布図行列

レポートの赤い三角ボタンメニューのオプションについては、『グラフ機能』を参照してください。

JMPとJMP Proの違い
JMPで検証セットを用いたい場合には、検証セットとしたい行を除外します。それには、検証セットとした
い行を選択し、［行］>［除外する /除外しない］を選択します。このとき、除外していない行が学習セットと
して使われます。

メモ : JMP Proでは、「判別分析」起動ウィンドウで検証列を指定します。検証列のデータタイプは数値でな  
ければならず、また、異なる値が少なくとも2つ含まれている必要があります。

JMP Proで検証列を用いた場合は、次のように検証セットが設定されます。

• 検証列の値が 2つしかない場合は、小さい方の値が学習セット、大きい方の値が検証セットとして扱われ
ます。

• 値が3つある場合は、値の小さい方から順に、学習セット、検証セット、テストセットとして扱われます。

• 値が 3つ以上ある場合は、最も小さい 3つの値以外は無視され、小さい値から順に学習セット、検証セッ
ト、テストセットになります。

検証セットを指定した場合、「判別分析」プラットフォームは次のことを実行します。

• 学習データを使用してモデルをあてはめます。

• ［ステップワイズ変数選択］オプションは、モデルの「検証 エントロピー R2乗」と「検証 誤分類率」の  
統計量を表示します。詳細については、「統計量」（70ページ）および「検証およびテストセットのエント
ロピー R2乗」（83ページ）を参照してください。
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• ［判別スコア］レポートには、検証セットとテストセットの行を識別する印が表示されます。

• 「スコアの要約」レポートには、学習セット、検証セット、テストセットに関して、実測値と予測値の混
同行列が表示されます。

技術的詳細

「線形 横長データ」のアルゴリズムについて
「線形 横長データ」オプションを選択したとき、次のように分析が実行されます。

• グループ平均を引き、プールした標準偏差で割ることによってデータを標準化します。

• 判別分析用の主成分（スコア）を求めるために、特異値分解によって、特異ベクトルを算出します。

• 特異値の平方和が99.99%となる次元までを用います。

• グループ平均によってシフトされていないデータに変換します。その変換されたデータに対して、線形判
別分析を実行します。こうして変換されたデータでは、プールされた群内分散行列が対角行列となるため、
計算が早く済みます。

保存される計算式
ここでは、［スコアオプション］>［計算式の保存］で保存される計算式について説明します。計算式は判別法
によって異なります。

カテゴリカル変数Xによって定義される各グループについて、共変量のオブザベーションは、p次（pは共変
量の数）の多変量正規分布に従うと仮定されます。計算式で使用される記号は、表5.2のとおりです。

表5.2 ［計算式の保存］で保存される計算式の記号 

p 共変量の数

T グループの総数（Xの水準数）

t = 1, ..., T Xによって定義されるグループを示す添え字

nt グループ t内のオブザベーション数

n = n1 + n2 + ... + nT オブザベーションの総数

y オブザベーションの共変量の p x 1ベクトル

yit yi1t yi2t  yipt   = p個の共変量の値で構成される、グループtにおけるi番目
のオブザベーションのベクトル

yt
グループ tにおける共変量yの平均を示すp x 1ベクトル
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線形判別法

線形判別法では、「群内共分散行列はすべてのグループで等しい」と仮定されます。この共通した共分散行列
は、Spと推定されます。以下の式で用いている記号については、表5.2を参照してください。

オブザベーションyからグループ tへのMahalanobisの距離は、次のように定義されます。

dt
2

y yt– Sp
1–
y yt– =

グループ t内のオブザベーションyの尤度の推定値は、次のように求められます。

lt y  2  T– 2
Sp

1 2–
y yt– Sp

1–
y yt– – 2 exp=

 2 
T– 2

Sp
1 2–

dt
2

2– exp=

推定されるパラメータの個数は、プールした共分散行列における p(p+1)/2個と、平均ベクトルにおけるTp個
です。推定されるパラメータの総数は、p(p+1)/2 + Tp個です。

グループ tに属する事後確率は、次のように求められます。

p t y 
qtlt y 

qulu y 

u 1=

T



-------------------------------- 1

1 du
2

2 qu log–  dt
2

2 qt log– –  2– exp

u t
+

----------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------= =

オブザベーションyは、事後確率の値が最も大きいグループに割り当てられます。

ybar データ全体における共変量の平均を示す p x 1ベクトル

St
1

nt 1–
-------------- yit yt– 

i 1=

nt

= yit yt– 

グループ tにおける群内共分散行列。p x pの行列。

Sp
1

n T–
------------- nt 1– S

t
t 1=

T

=

プールした群内共分散行列。p x pの行列。

qt グループ tに属する事前確率

p(t|y) yがグループ tに属する事後確率

|A| 行列Aの行列式

表5.2 ［計算式の保存］で保存される計算式の記号 （続き）
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線形判別法で保存される計算式は、次のように定義されます。

SqDist[0]
ySp

1–
y

SqDist[<group t>]
dt

2
2 qt log–

Prob[<group t>] p t y 

Pred <X> t 1  T  = に関して、p t y が最大となるような t

2次判別法

2次判別法では、「グループごとに群内共分散行列が異なる」と仮定されます。グループ tにおける群内共分散
行列は、Stと推定されます。つまり、推定されるパラメータの個数は、群内共分散行列におけるTp(p+1)/2個 
と、平均ベクトルにおけるTp個です。推定されるパラメータの総数は、Tp(p+3)/2個です。

グループの標本サイズが pと比べて小さい場合、群内共分散行列の推定値はかなり不安定になります。そして、
判別スコアは、群内共分散行列の逆行列における最小固有値から大きな影響を受けます。Friedman（1989）
を参照してください。そのため、グループの標本サイズが pに比べて小さい場合は、「正則化判別法」（97ペー
ジ）で説明されている正則化判別法を用いることを検討してください。

以下の式で用いている記号については、表5.2を参照してください。オブザベーションyからグループ tへの
Mahalanobisの距離は、次のように定義されます。

dt
2

y yt– St
1–
y yt– =

グループ t内のオブザベーションyの尤度の推定値は、次のように求められます。

lt y  2  T– 2
St

1 2–
y yt– St

1–
y yt– – 2 exp=

 2 
T– 2

St
1 2–

dt
2

2– exp=
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グループ tに属する事後確率は、次のように求められます。

p t y  qtlt y   qulu x 

u 1=

T

 
 
 
=

      
1

1 du
2

Sulog 2 qu log–+  dt
2

Stlog 2 qt log–+ –  2– exp

u t
+

-----------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------=

オブザベーションyは、事後確率の値が最も大きいグループに割り当てられます。

2次判別法で保存される計算式は、次のように定義されます。

SqDist[<group t>]
dt

2
Stlog 2 qt log–+

Prob[<group t>] p t y 

Pred <X> t 1  T  = に関して、p t y が最大となるような t

メモ : SqDist[<group t>]は負になる場合もあります。

正則化判別法

正則化判別法では、と の2つのパラメータを使用します。

• パラメータ  は、プールして計算された群内共分散行列と、（グループごとに異なると仮定されて）各グ
ループごとに計算された群内共分散行列との重みのバランスを取ります。

• パラメータ は、対角行列への縮小の度合いを決定します。

正則化判別法では、上記した2つの正則化によって、2次判別分析の推定結果を安定させます。Friedman

（1989）を参照してください。以下の式で用いている記号については、表5.2を参照してください。

正則化判別法の場合、グループ tの共分散行列は次のように求められます。

t 1 –  Sp 1 – St+  Diag Sp 1 – St+  +=

オブザベーションyからグループ tへのMahalanobisの距離は、次のように定義されます。

dt
2

y yt– t
1–
y yt– =
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グループ t内のオブザベーションyの尤度の推定値は、次のように求められます。

lt y  2  T– 2 t
1 2–

y yt– t
1–
y yt– – 2 exp=

 2 
T– 2

t
1 2–

dt
2

2– exp=

グループ tに属する事後確率は、次のように求められます。

p t y  qtlt y   qulu x 

u 1=

T

 
 
 
=

      
1

1 du
2

ulog 2 qu log–+  dt
2

tlog 2 qt log–+ –  2– exp

u t
+

----------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------=

オブザベーションyは、事後確率の値が最も大きいグループに割り当てられます。

正則化判別法で保存される計算式は、次のように定義されます。

SqDist[<group t>]
dt

2 tlog 2 qt log–+

Prob[<group t>] p t y 

Pred <X> t 1  T  = に関して、p t y が最大となるような t

メモ : SqDist[<group t>]は負になる場合もあります。

横長データに対する線形判別法

［線形 横長データ］オプションによって実行される判別法は、共変量の個数が多い場合、特に、共変量の個数 
がオブザベーション数より多い場合（p > n）に役立ちます。この手法では、プールした群内共分散行列Spの
逆行列やその転置行列を、p > nの場合に計算負荷がない方式で計算します。特異値分解によって、大規模な
共分散行列の逆行列を計算することを回避します。

［線形 横長データ］の判別法では、「すべてのグループにおける群内共分散行列は等しい」と仮定します。オ 
ブザベーション数が共変量の個数と等しいかそれ以上の場合、この手法は線形判別法とまったく同じです。
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横長データに対する線形判別法の計算式

以下の式で用いている記号については、表5.2を参照してください。［線形 横長データ］の判別法は、以下の 
手順で算出されています。

1. 各グループの標本平均を含んだ、T x p行列Mを計算します。Mの (t,j)番目の要素mtjは、グルー プ tに   
おける、j番目の共変量の標本平均です。

2. 各共変量 jについて、グループ全体のプールした標準偏差を計算します。これを、sjjとします。

3. 対角要素 sjjを持つ対角行列をSdiagとします。

4. 各共変量の値を、次のようにして中心化および尺度化します。

– オブザベーションが属するグループの平均を引きます。

– 差を、プールした標準偏差で割ります。

これを式で表すと、グループ tに属するオブザベーション iの、j番目の共変量を標準化した値は、次式の
ようになります。

yij
* yij mt i j–

sjj
---------------------------=

この式で、t(i)は、オブザベーション iが属するグループ tを示します。

5. yij
* の値の行列をYsとします。

6. グループで標準化した共変量から計算された、プールした群内共分散行列をRとします。この行列Rは、
次のように表せます。

R YsYs  n T– =

7. Ysを特異値分解します。

Ys UDV=

この式で、UとVの各ベクトルは、正規直交しています。また、Dは、対角要素が正の特異値となって
いる対角行列です。「統計的詳細」の付録の「特異値分解」（210ページ）を参照してください。

Rは次のように表せます。

R YsYs  n T–  VD
2
V  n T– = =

8. Rがフルランクの場合には、R‐1/2は次のように表せます。

R
1 2–

VD
1–
V  n T–=

この式で、D‐1は、Dの対角要素の逆数を対角要素にもつ対角行列です。
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Rがフルランクではない場合、Rの疑似逆行列は次のように定義されます。

R
‐

VD
2–
V  n T– =

これにより、Rの平方根の逆数に相当する行列を、次のように定義します。

R
‐ 

1 2
VD

1–
V  n T–=

9. R がフルランクの場合には、 です。そこで、どのような場合でも式が使えるように、常に疑似R
‐

R 1–=

逆行列を使用します。

ここで p x pの行列Tsを次のように定義します。

Ts Sdiag
1–
VD

‐  n T– =

このとき、次のような式が成立します。

TsTs  Sdiag
1–
V D

‐ 
2
VSdiag

1–
 
  n T–  Sdiag

1–
R
‐
Sdiag

1–
Sp
‐

= = =

この式で、Sp
‐ は、元データのプールされた群内共分散行列の一般化逆行列です。これは上式により、特

異値分解で計算できます。

Mahalanobisの距離

Mahalanobisの距離、尤度、および事後確率の計算式は、「線形判別法」（95ページ）と同じです。ただし、
Spの逆行列には、特異値分解によって算出された一般化逆行列が使われます。

計算式を保存すると、Mahalanobisの距離は分解によって求められます。オブザベーションyのグループ tま
での距離は、次のようにして求められます。最後の等式におけるSqDist[0]と「判別主成分」は、「保存され
る計算式」（101ページ）で定義されているものです。

dt
2

y yt– Sp
‐
y yt– =

 y yt– TsTs y yt– =

 y y–  yt y– – TsTs y y–  yt y– – =

 Ts y y–   Ts y y–   2 Ts yt y–   Ts y y–  – Ts yt y–   Ts yt y–  +=

 SqDist 0  2 Ts yt y–  Discrim Prin Comp– Ts yt y–   Ts yt y–  +=
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保存される計算式

［線形 横長データ］オプションの判別分析で保存される計算式は、次のとおりです。

判別データ行列 共変量のベクトル

判別主成分 主成分スコアを求める行列によって変換されたデータ。このデータは、グ
ループ内で相関していないデータになります。Ts y y– によって求めら
れます。この式で、yは、全体平均を表す p x 1ベクトルです。

SqDist[0] y y– T'sTs
 y y– 

SqDist[<group t>] オブザベーションからグループの重心までの Mahalanobis の距離。
「Mahalanobisの距離」（100ページ）を参照してください。

Prob[<group t>] p t y 。「線形判別法」（95ページ）を参照してください。

Pred <X> t 1  T  = に関して、p t y が最大となるような t

多変量検定
以下のセクションにおいて、Eは残差交差積行列、Hはモデル交差積行列です。Eの対角要素は、各変数の残
差平方和です。Hの対角要素は、各変数のモデルの平方和です。判別分析に関する文献では、Eは、「within」
の頭文字を取ってWと呼ばれることもあります。

多変量検定の結果表に表示される統計量は、E 1–
Hの固有値の関数です。 次のリストは、各検定統計量の計 

算方法をまとめたものです。

 det E 
det H E+ 
----------------------------- 1

1 i+
--------------
 
 

i 1=

n

= =

V トレース H H E+ 
1–

  i
1 i+
--------------

i 1=

n

= =

U トレース E
1–
H  i

i 1=

n

= =

メモ : 応答に対する計画行列を指定すると、E行列とH行列の前からM'が、後ろからMが掛けられます。

• Wilksのλ

• Pillaiのトレース

• Hotelling‐Lawleyのトレース
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 1=

• Royの最大根

、E 1–
Hの最大固有値

EとHは次のように定義されます。

E Y'Y b' X'X b–=

H Lb ' L X'X ‐L'  1– Lb =

ここで、b はモデル係数の推定されたベクトル、A‐は、行列Aの一般化逆行列です。

モデル全体のL行列は、（切片に対する）ゼロの列に、モデルパラメータと同数の行と列を持つ単位行列を連
結したものです。各効果のL行列は、モデル全体のL行列から、該当する行を抜き出したものです。

近似F検定
次表に示すF値と自由度を計算において、pをH E+ のランクとします。また、 qをL X'X 

1–
L'のランクと 

します。ここで、L行列は、X'Xの要素のうち、どこを検定するかを特定するための行列です。vを誤差の自
由度とし、sを pと qのうちの小さい方とします。さらに、m 0.5 p q– 1– = とn 0.5 v p– 1– = とします。

表5.3 （102ページ）で示されるF値は、近似的にF分布に従います。

表5.3 近似F統計量 

検定 近似F 分子自由度 分母自由度

Wilksのラムダ
F

1 1 t
–

1 t
---------------------
 
 
  rt 2u–

pq
----------------- 
 =

pq rt 2u–

Pillaiのトレース
F V

s V–
------------
 
  2n s 1+ +

2m s 1+ +
--------------------------
 
 = s 2m s 1+ +  s 2n s 1+ + 

Hotelling-Lawleyの
トレース F 2 sn 1+ U

s
2

2m s 1+ + 
------------------------------------= s 2m s 1+ +  2 sn 1+ 

Royの最大根
F

 v        p q  q+– 
       p q 

----------------------------------------------------= 最大
最大

       p q 最大 v        p q – q+最大
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グループ間の共分散行列
グループ間の共分散行列（群間共分散行列）は、表5.2の記号によって、次のように表されます。

SB
1
T 1–
------------ T

nt
n
----- 
  yt ybar– 

t 1=

T

= yt ybar– 
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第 6 章  
PLS回帰
多重共線性がある場合の予測モデル

「PLS回帰」プラットフォームは、説明変数（X）の線形結合からなる因子に基づいて応答変数（Y）を予測す
る線形モデルを構築します。PLS回帰における因子は、Xの線形結合とYの線形結合との共分散が最大にな
るようなものです。PLS回帰は、XとYの関係を調べ、潜在的な因子を抽出します。

JMP Proは、さらに多くの機能を備えています。JMP Proでは、PLS判別分析（PLS‐DA）を行ったり、  

さまざまなモデル効果を含めたり、複数の検証法を使用したり、欠測データを補完したり、各種統計量に対し
てブートストラップ推定を行ったりできます。

PLS回帰は、通常の最小2乗法が失敗するような次のような場面で利用することが考えられます。X変数の個
数がデータの行数よりも多い場合、X変数の間に高い相関がある場合、X変数の個数が多い場合、および、Y

変数の個数が多い場合などです。

図6.1 「PLS回帰」レポートの一部



106 PLS回帰 第 6 章
「PLS回帰」プラットフォームの概要 多変量分析
「PLS回帰」プラットフォームの概要
PLS回帰は、通常の最小2乗とは異なり、説明変数の個数がデータの行数よりも多い場合でも使用できま す。 
PLS回帰は、分光測定、計量化学、ゲノミクス、心理学、教育学、経済学、政治学、環境科学といった分野
で、多変量データをモデル化するのに幅広く使用されています。

PLS回帰は、説明変数の個数がデータの行数よりも多い場合や、説明変数の間に高い相関がある場合に特に役
立ちます。また、PLS回帰は、複数の応答変数を1つのモデルでモデル化できます。Garthwaite（1994）、
Wold（1995）、Wold et al.（2001）、Eriksson et al.（2006）、およびCox and Gaudard（2013）を参照      
してください。

PLS回帰モデルの手法には、NIPALS（Nonlinear Iterative Partial Least Squares）と、SIMPLS    

（Statistically Inspired Modification of PLS）の2つがあります。（NIPALSについてはWold, H., 1980を、      
SIMPLSについてはDe Jong, 1993を参照してください。両手法の説明については、Boulesteix and   

Strimmer, 2007を参照してください。） SIMPLS法は、目的関数を明確に示して、それを最適化するという考  
えに基づき、導出された方法です。応答が1つの場合は、どちらの手法も同じ結果となります。応答が複数の
場合は、結果は少し異なります。

JMPで「PLS回帰」プラットフォームを開くには、［分析］>［多変量］>［PLS回帰］を選択します。JMP

Proでは、その他に、［分析］>［モデルのあてはめ］の［PLS回帰］手法を選択することでも、「PLS回帰」
プラットフォームを起動できます。

JMP Proでは、次のことが行えます。

• ［モデルのあてはめ］の［PLS 回帰］手法で応答変数に名義尺度を指定することにより、PLS‐DA（PLS

判別分析）を行えます。

• ［モデルのあてはめ］の［PLS 回帰］手法で多項式項、交互作用項、およびカテゴリカル項といった効果
を指定できます。

• 複数の検証法や交差検証法が用意されています。

• 欠測データを補完できます。

• 各種統計量に対してブートストラップ推定を行えます。ブートストラップ推定を行うには、関心のあるレ
ポート内で右クリックしてください。詳細は、『基本的な統計分析』を参照してください。

PLSプラットフォームでは、van der Voet T2検定と交差検証法によって、抽出する因子数を決めることがで   
きます。

• JMPの標準版では、交差検証として、1つ取って置き法（LOOCV; Leave‐One‐Out Cross Validation）   
を行えます。検証をしないことも選択できます。

• JMP Proでは、K分割交差検証法、一つ取って置き法、無作為抽出による検証法を選択できます。ま 
た、JMP Proでは、検証列を指定することもできます。検証をしないことも選択できます。
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PLS回帰の例
分光測定における較正の例を取り上げます。バルト海の水質汚染について調査するため、海水標本のスペクト
ルを測定しました。

次の3成分の量を調べています。

• 製紙工場の廃棄物に含まれるリグニン・スルホネート（「ls」）

• 自然林から出るフミン酸（「ha」）

• 洗剤に含まれる蛍光増白剤（「dt」）

各標本に含まれるこれらの成分量を応答変数とし、各波長（v1～v27）におけるスペクトルの強度を説明変数
とします。

ここでは測定の較正が目的なので、成分量がわかっている標本を使用します。データには16標本があり、「ls」、
「ha」、「dt」の濃度と、27の波長におけるスペクトルの強度が記録されています。「PLS回帰」プラットフォー
ムによって、分光計で測定されたスペクトルの強度から、成分量を予測するモデルを作成します。

1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Baltic.jmp」を開きます。

メモ : 「Baltic.jmp」のデータは、Umetrics （1995）で報告されています。原典は、Lindberg, Persson,   

and Wold（1983）です。

2. ［分析］>［多変量］>［PLS回帰］を選択します。

3. 「ls」、「ha」、「dt」を［Y, 目的変数］に指定します。

4. 「Intensities」グループにある「v1」～「v27」を［X, 説明変数］に指定します。

5. ［OK］をクリックします。

PLS回帰の「モデルの設定」パネルが表示されます。

6. 「検証法」として［一つ取って置き法］を選択します。

7. ［実行］をクリックします。

レポートの一部を図6.2に示します。van der Voet検定は無作為化検定（ランダム化検定）であり、また、  
その計算に乱数を用いています。そのため、「p値 (Prob > van der Voet T2)」に実際に表示される値は、     
図6.2の値と若干異なります。
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図6.2 「PLS回帰」レポート

PRESS（Predicted REsidual Sum of Squares）平均平方根プロットを見ると、因子数が7のときに    
PRESS平均平方根が最小になっていることがわかります。このことは、PRESS平均平方根プロットの下
に注として記載されています。レポートの下部には、「NIPALSによるあてはめ (7因子 )」という名前のレ
ポートが作成されます。そのレポートの一部を図6.3に示します。

van der Voet T2統計量は、それぞれの因子数のモデルが、PRESS平均平方根が最小値になるモデルと、   
有意に異なるかどうかを検定します。van der Voet検定の有意水準が0.10を超える前の最小因子数を抽  
出するのがよいと提案する人もいます（SAS Institute Inc, 2011 and Tobias, 1995）。この例でこの提案      
に従うとすると、6因子を採用することになるので、「モデルの設定」パネルで「因子数」に「6」と入力します。
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図6.3 抽出された7つの因子

8. 「NIPALSによるあてはめ (7因子 )」の赤い三角ボタンのメニューから［診断プロット］を選択します。

これにより、予測値と実測値のプロット、および、3種の残差プロットが表示されます。予測値と実測値
のプロット（図6.4）を見ると、予測値と実測値がどれぐらい近いかが分かります。

図6.4 診断プロット

9. 「NIPALSによるあてはめ (7因子 )」の赤い三角ボタンのメニューから［変数重要度 vs 係数プロット］を  
選択します。
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図6.5 変数重要度 vs 係数プロット

「変数重要度 vs 係数」プロットは、応答に影響のある変数を特定するのに役立ちます。たとえば、v23、  
v2、v26は、変数重要度（VIP）が0.8を超えており、かつ、係数も比較的大きくなっています。

「PLS回帰」プラットフォームの起動
「PLS回帰」プラットフォームを起動するには、次の2つの方法があります。

• ［分析］>［多変量］>［PLS回帰］を選択します。

•  ［分析］>［モデルのあてはめ］を選択し、「手法」で［PLS回帰］を選択します。この方法では、
次のことができます。

– カテゴリカル変数をYやXに指定する。Y変数がカテゴリカルな場合の分析は、「PLS判別分析」と呼
ばれています。

– モデルに交互作用項や多項式項を追加する。

– ［Xの標準化］オプションを選択して、中心化および尺度化した列によって高次の効果を構成する。

– モデルを指定するためのスクリプトを保存する。

以下の「モデルのあてはめ」起動ウィンドウの機能は、［PLS回帰］手法では使用できません。

• 重み、枝分かれ、属性、変換、切片なし

ヒント : ただし、「列の選択」ボックス内を右クリックし、表示されるメニューから変換オプションを選択 
する操作によって、変数を変換できます。

• 配合応答曲面、Scheffeの3次多項式、動径の各マクロ



第 6 章 PLS回帰 111
多変量分析 「PLS回帰」プラットフォームの起動
図6.6 JMP Proの「PLS回帰」起動ウィンドウ（補完法としてEMを選択）

「PLS回帰」起動ウィンドウには次のオプションがあります。

Y, 目的変数 数値の応答列を指定します。複数の列を指定した場合は、複数の応答変数に対するPLSモデル
が構築されます。

JMP Proでは、「モデルのあてはめ」起動ダイアログで名義尺度の列を指定し、PLS判別分析を実行 
することもできます。詳細については、「PLS判別分析（PLS‐DA）」（130ページ）を参照してください。

X, 説明変数 予測変数の列を指定します。なお、「PLS回帰」起動ダイアログでは、予測変数はすべて連続尺
度でなければいけません。

JMP Proでは、「モデルのあてはめ」起動ダイアログで名義尺度の列も指定できます （なお、順序  
尺度の列も、名義尺度として取り扱われます）。

度数 データが要約されている場合は、各行の度数を含む列を指定します。

 検証 （オプション）検証列を指定します。検証列には、連続する整数値が含まれている必要がありま
す。次のような検証が行われます。

– 検証列の値が2つしかない場合は、小さい方の値が学習セット、大きい方の値が検証セットとして扱わ
れます。

– 値が3つある場合は、値の小さい方から順に、学習セット、検証セット、テストセットとして扱われます。

– 値が 4 つ以上ある場合は、K 分割検証法が行われます。その他の検証法については、「検証法」（114

ページ）を参照してください。

メモ : 「列の選択」リストで列を選択せずに［検証］ボタンをクリックすることにより、データテーブル 
に検証列を追加できます。「検証列の作成」ユーティリティの詳細については、『基本的な統計分析』を参
照してください。

By 指定した列の水準ごとに、個別に分析が行われます。1つ1つの分析に対して、個別にオプションを適用
できます。
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中心化 各列から平均を減算し、Y変数とモデル効果をすべて中心化します。「中心化と尺度化」（113ページ）
を参照してください。

尺度化 各列を標準偏差で除算し、Y変数とモデル効果をすべて尺度化します。「中心化と尺度化」（113ペー
ジ）を参照してください。

Xの標準化 （「モデルのあてはめ」ウィンドウのみ）このオプションを選択すると、モデル効果の構成
に使用されるすべての列が中心化および尺度化されます。このオプションを選択しない場合は、元のまま
のデータテーブル列を用いて高次の効果が構成されます。その後、それぞれの高次の効果が、［中心化］お
よび［尺度化］のオプションの選択状況に応じて中心化または尺度化されます。［Xの標準化］オプション
は、Y変数に対しては中心化や尺度化を行いません。「Xの標準化」（113ページ）を参照してください。

欠測データの補完 Y変数およびX変数の欠測値を非欠測値で置き換えます。「補完法」のリストから補
完法を選択してください。

［欠測データの補完］が選択されていない場合、説明変数が欠測値となっている行は、分析から除外され、
予測値が計算されません。説明変数には欠測値がなく、応答変数だけに欠測値がある行も分析から除外さ
れますが、予測値の計算は行われます。

補完法 （［欠測データの補完］が選択されている場合にのみ表示）次の補完法の中から選択します。

– ［平均］: 各モデル効果と各応答列について、欠測値を非欠測値の平均値で置き換えます。

– ［EM］: 反復法の一種であるEM（Expectation‐Maximization）法を用いて欠測値を補完します。反 
復計算の1回目では、効果と応答における欠測値を平均値で置き換えた後に、指定したモデルをデータ
にあてはめます。そして、推定されたモデルの予測値を使って欠測値を補完します。反復計算の2回目
以降では、現在のモデル推定値を使って得られる条件付き期待値で、欠測値を補完していきます。

欠測値の補完においては、多項式の各項は、別々の1つの説明変数として扱われます。まず、多項式の各
項は、元のデータから計算されるか、または［Xの標準化］チェックボックスがオンの場合は、標準化し
た列の値から計算されます。この時、多項式の項に関係する変数が欠測値であった場合、その多項式の項
も欠測値となります。そして、このように定義された多項式の項に対して、欠測値の補完が行われます。

EM法の詳細については、Nelson, Taylor, and MacGregor（1996）を参照してください。

最大反復数 （「補完法」として［EM］が選択されている場合にのみ表示）EM法による反復計算の最大
回数を設定できます。欠測値の現在推定値と前回推定値の相対的差における最大値が10^‐8を下回ると、
EM法は終了します。

起動ウィンドウでの設定が終わったら［OK］をクリックします。「モデルの設定」パネルが表示されます。「モ
デルの設定パネル」（113ページ）を参照してください。
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中心化と尺度化
［中心化］および［尺度化］オプションはデフォルトで選択されています。つまり、説明変数と応答変数は、
平均が0、標準偏差が1になるように、中心化および尺度化されます。中心化は、説明変数と応答変数の平均
を原点に移動します。中心化を行わなかった場合、平均周りの変動ではなく、原点周りの変動を説明する因子
が抽出されていきます。尺度化を行うと、異なるばらつきをもつ変数の変動を統一できます。たとえば、説明
変数の中に「時間」と「温度」があったとします。中心化と尺度化を行うと、「時間」における1標準偏差の
変化と、「温度」における1標準偏差の変化が、どちらも1に変換されます。

Xの標準化
「モデルのあてはめ」ウィンドウで［PLS回帰］手法を選択すると、デフォルトで［Xの標準化］が選択

されます。この場合、モデル効果として指定されたすべての列と、交互作用項または多項式項に関与するすべ
ての列が標準化されます。

X1とX2の2列があり、「モデルのあてはめ」ウィンドウでモデル効果として交互作用項「X1*X2」を入力し
たとします。ここで［Xの標準化］を選択した場合、X1とX2が両方とも、交互作用項の作成前に中心化およ
び尺度化されます。作成される交互作用項は、次式で計算されます。

X1 mean X1 –
std X1 

---------------------------------------- 
  X2 mean X2 –

std X2 
---------------------------------------- 
 

この後、すべてのモデル項が、［中心化］オプションと［尺度化］オプションの選択状況に従って、モデルに
組み込まれる前に、再度、中心化と尺度化されます。

［Xの標準化］が選択されておらず、［中心化］と［尺度化］が両方とも選択されている場合、モデルに組み込
まれる項は次式で計算されます。

X1 X2 mean X1 X2 –
std X1 X2 

--------------------------------------------------------------------

モデルの設定パネル
プラットフォームの起動ウィンドウで［OK］（［モデルのあてはめ］の場合は［実行］）をクリックすると、「モ
デルの設定」パネルが表示されます。
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図6.7 PLS回帰の「モデルの設定」パネル

メモ : JMP Proでは、「モデルの設定」パネルの「検証法」部分の表示形態が異なります。

「モデルの設定」パネルでは以下を指定できます。

手法の指定 モデルをあてはめる方法を選択します。［NIPALS］と［SIMPLS］の2つがあります。応答変数
が1つしかない場合は、2つの手法のいずれで推定しても、推定されたモデルは同じになります。2つのア
ルゴリズムの違いについては、「統計的詳細」（126ページ）を参照してください。

検証法 検証法を選択します。選択された検証法によって、最適な因子数が決められます。JMP Proで、プ 
ラットフォームの起動ウィンドウで検証列を指定した場合、これらのオプションは表示されません。

保留 指定された割合のデータを検証セットに使用し、残りのデータをモデルのあてはめに使用し
ます。

K分割法 まず、元のデータをk個に分割します。そして、順番に、（K‐1）個分のデータにモデル
があてはめられ、残っているデータでモデルが検証されます。全部でK回モデルがあてはめられます。
この方法は、少ないデータを効果的に利用するので、小規模なデータセットに適しています。

1つ取って置き法 1つ取って置きの交差検証法（LOOCV; Leave‐One‐Out Cross Validation）を実行   
します。

なし 最適な因子数を決めるのに、検証法を使用しません。因子数は［因子の検討範囲］で指定します。

因子の検討範囲 どの検証法も使用しない場合は、因子をいくつにするかを指定します。いずれかの検証法を使
用する場合は、ここで指定された値が、検証するためにあてはめられるモデルの因子数の上限となります。

因子の指定 ［実行］をクリックして最初のモデルをあてはめた後に表示されます。新しいモデルのあてはめ
に使用する因子数を指定します。
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「PLS回帰」レポート
「モデルの設定」パネル（図6.7）で最初に［実行］をクリックすると、「モデルの起動」ウィンドウから［検
証法］が削除されます。検証列を指定するか、「検証法」で［保留］を選択した場合、レポートに含まれるモ
デルのあてはめは、すべて学習データに基づきます。そうでない場合、モデルのあてはめは、すべてデータ
セット全体に基づきます。

検証を使用した場合、3つのレポートが表示されます。

• モデル比較の要約

• <検証法の名前>による検証 手法 = <PLS法の名前>

• NIPALS（またはSIMPLS）によるあてはめ (<N>因子 )

検証法として［なし］を選択した場合、2つのレポートが表示されます。

• モデル比較の要約

• NIPALS（またはSIMPLS）によるあてはめ (<N>因子 )

別の因子数でもモデルをあてはめる場合には、「モデルの設定」パネルで希望の因子数を指定してください。

モデル比較の要約
「モデル比較の要約」には、あてはめたモデルごとに結果の要約情報が表示されます。

図6.8 モデル比較の要約

図6.8のレポートは、7因子のモデルをあてはめた後に、6因子のモデルをあてはめたときのものです。このレ
ポートには、次のような結果が含まれます。

手法 「モデルの設定」パネルで指定した分析手法が表示されます。

行数 学習セットで使用されたオブザベーションの数が表示されます。

因子数 モデルで使われている因子の数が表示されます。

Xの説明される変動 (累積%) モデルによって説明されるXの変動が、パーセント単位で表示されます。

Yの説明される変動 (累積%) モデルによって説明されるY変動が、パーセント単位で表示されます。

VIPの数>0.8 VIP（Variable Importance for Projection; 射影における変数重要度）の値が、0.8よりも大    
きい説明変数の個数が表示されます。VIPは、XおよびYをモデル化する上で、X変数の重要度を表す指
標です（Wold, 1995およびEriksson et al., 2006）。



116 PLS回帰 第 6 章
「PLS回帰」レポート 多変量分析
<検証法の名前>による検証手法 = <PLS法の名前>

「モデルの設定」パネルで［検証法］として、何らかの検証法を選択した場合には、検証結果のレポートも表
示されます。「モデルの設定」パネルでの指定に基づき、0から最大数までの因子の各モデルに関して、要約
統計量が表示されます。このレポートには、PRESS平均平方根の棒グラフも表示されます。「PRESS平均平
方根プロット」（118ページ）を参照してください。PRESS平均平方根が最小になっているモデルが、最適な
モデルであると判断できます。

図6.9 交差検証のレポート

［Xの標準化］オプションが選択されている場合、標準化はデータテーブル全体に対して一度だけ適用さ
れ、個々の学習セットには再適用されません。ただし、［中心化］や［尺度化］のオプションが選択されてい
る場合は、交差検証における中心化や尺度化は各学習セットに適用されます。これらのオプションが選択され
ている場合は、それぞれ個別に中心化や尺度化された学習セットによって交差検証が進められます。
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レポートには、次の統計量が表示されます。検証や交差検証のいずれかが使用された場合にレポートに表示さ
れている要約統計量は、学習セットに対するものです。

因子数 モデルのあてはめに使用された因子の数。

PRESS平均平方根  すべての応答値のPRESSを平均し、その平方根を求めたものです。詳細については、 
「PRESS平均平方根」（118ページ）を参照してください。

van der Voet T2 van der Voet検定は、各モデルが最適なモデルと有意に異なるかどうかを検定します。そ  
れぞれのvan der Voet T2検定の帰無仮説は、「この因子数に基づくモデルは、最適なモデルと異ならな   
い」です。対立仮説は「モデルは最適なモデルと異なる」です。詳細については、「van der Voet T2」   
（127ページ）を参照してください。

p値 (Prob > van der Voet T2) van der Voet T2検定の p値。詳細については、「van der Voet T2」（127ペー      
ジ）を参照してください。

Q2 モデルがもつ予測能力を測定する無次元の指標。PRESSをYの平方和で割ったものを、1から引いた値。

1 PRESS SSY–

詳細については、「Q2の計算」（119ページ）を参照してください。

累積Q2 当該の因子数以下であるモデルがもつ予測能力の指標。因子数 fに対し、累積Q2は次のように計算
されます。

1 PRESSi SSYi 

i 1=

f

–

この式で、PRESSiとSSYiは、因子数が iであるモデルの統計量です。

R2X 当該の因子によって説明されるXの変動の割合。R2Xの値が大きい成分は、X変数の変動の大半を説明
します。「検証が使用された場合のR2XとR2Yの計算」（119ページ）を参照してください。

累積R2X 当該の因子数のモデルによって説明されるXの変動の割合。i = 1から当該の因子数までのR2Xの  
合計。

R2Y 当該の因子によって説明されるYの変動の割合。R2Yの値が大きい成分は、Y変数の変動の大半を説明
します。「検証が使用された場合のR2XとR2Yの計算」（119ページ）を参照してください。

累積R2Y 当該の因子数のモデルによって説明されるYの変動の割合。i = 1から当該の因子数までのR2Yの  
合計。

Q2および累積R2Yの解釈

Q2と累積R2Yは両方ともモデルの予測能力を測定する統計量ですが、その方法は異なります。

• 累積R2Yは、因子数が増えるにつれて増加します。これは、より多くの因子がモデルに追加されるにつれ
て、より多くの変動が説明されるからです。
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• Q2 の場合は、因子数が増えるにつれて増加した後、減少するか少なくとも増加を止めます。これは、よ
り多くの因子が追加されるにつれてモデルは学習セットに合わせられ、新しいデータに対して適切に一般
化されないため、PRESS統計量が減少するからです。

Q2と累積R2Yの分析は、モデルにいくつの因子を含めるかを決定するvan der Voet検定の代わりに使用で  
きます。Q2値が大きく、減少が始まっていない因子数を選択します。また、累積R2Y値も大きいものを選択
します。

図6.10は、「Penta.jmp」データテーブルの累積R2YとQ2を、因子数に対してプロットしたものです。検証
法には「1つ取って置き法」を使用しています。累積R2Yは、因子数4のあたりまで増加し、その後は平らに
なっています。統計量Q2は、因子数2で最も大きく、その後は平らになっています。このプロットから、因
子数2のモデルがYの変動の多くを説明し、データのオーバーフィットも回避することがわかります。

図6.10 「Penta.jmp」の累積R2YとQ2

PRESS平均平方根プロット

PRESS平均平方根プロットは、横軸に因子数、縦軸にPRESS平均平方根を示した棒グラフです。これは、「交
差検証」レポートの「PRESS平均平方根」の右側に表示される横向きの棒グラフと同じです。図6.9を参照し
てください。

PRESS平均平方根

因子数 aに対するPRESS平均平方根は、次のように計算されます。

1. a個の因子のモデルが各学習セットにあてはめられます。
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2. 得られた予測式を検証セットのデータに適用します。

3. 各Y変数に対し、次の計算が行われます。

– 検証セットごとに、各観測値とその予測値の差の2乗（予測誤差の2乗）を求めます。

– 各応答変数に関して「予測誤差の2乗」の平均を求め、さらにそれを次のように除算します。検証法が
［K分割」と［1つ取って置き法］の場合は、応答変数全体の分散で除算します。検証法が［保留］の
場合は、学習セット内の応答値の分散で除算します。

– これらを合計します。複数の検証セットがある場合は、この合計を、検証セットの数から1を引いた数
で割ります。これが、Y変数のPRESS統計量です。

4. 「PRESS平均平方根」は、すべての応答変数のPRESSを平均し、その平方根を求めたものです。

5. Y変数が複数ある場合には、ステップ 3で得られたPRESS統計量を全応答変数で平均したものが使われ
ます。

Q2の計算

統計量Q2は、1 PRESS SSY– と定義されています。この式で、PRESSは、学習データから推定されたモ
デルを検証セットで評価したときの予測誤差平方和を、全応答変数で平均したものです。SSYは、検証セッ
トにおけるYの平方和を、全応答変数で平均したものです。

「交差検証」レポートの統計量Q2は、選択した「検証法」に応じて、次のように計算されます。

1つ取って置き法 Q2は、オブザベーションを一度に1つずつ除外することで構築したモデルを各検証セット
に適用して計算された1 PRESS SSY– の平均です。

K分割法 Q2は、K個の各分割を除外することで構築した k個のモデルを各検証セットに適用して計算された
1 PRESS SSY– の平均です。

保留法や検証列の使用 Q2は、1つの学習セットから構築されたモデルを検証セットに適用して計算された
1 PRESS SSY– です。

検証が使用された場合のR2XとR2Yの計算

「交差検証」レポートの統計量R2XとR2Yは、選択した「検証法」に応じて、次のように計算されます。

メモ : R2Yの計算も、以下と同様です。

1つ取って置き法 R2Xは、オブザベーションを一度に1つずつ除外することで構築したモデルの「Xの説明
される変動 (%)」の平均です。

K分割法 R2Xは、各分割を除外することで構築したモデルの「Xの説明される変動 (%)」の平均です。

保留法や検証列の使用 R2Xは、学習データを使用して構築したモデルの「Xの説明される変動 (%)」です。
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あてはめレポート
モデルのあてはめ結果に関するレポートには、あてはめたモデルごとに結果の詳細が表示されます。指定され
た検証法により最適と判断された因子数のモデルがあてはめられます。検証法を指定しなかった場合は、指定
した因子数のモデルがあてはめられます。レポートのタイトルには、NIPALSまたはSIMPLSのどちらの手
法を用いたかと、あてはめられたモデルの因子数が示されます。

図6.11 あてはめレポート

モデルのあてはめ結果に関するレポートには、次のような要約情報が表示されます。

X-Yスコアプロット X因子スコアとY因子スコアの散布図です。

説明される変動 (%) XとYの説明される変動が、パーセントおよび累積パーセントで表示されます。これら
の値は、抽出された因子ごとに算出されます。

中心化・尺度化されたデータに対するモデル係数 中心化・尺度化されたデータから計算された、各Yに対す
るXのモデル係数が表示されます。

PLS回帰のオプション
「PLS回帰」の赤い三角ボタンのメニューには、次のようなオプションがあります。

乱数シード値の設定 ［K分割］と［保留］の検証法で使う乱数シード値を設定します。分析を再現する
場合に便利です。シード値を正の値に設定してスクリプトを保存すると、指定したシード値がスクリプト
に自動的に保存されます。このスクリプトを実行すると、毎回同じ検証セットに基づいて分析が実行され、
同じ結果となります。このオプションは、「検証法」を［なし］に設定した場合や、検証列を使用してい
る場合は表示されません。
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以下のオプションについて詳しくは、『JMPの使用法』の「JMPのレポート」章を参照してください。

やり直し 分析を繰り返すオプションや、やり直すオプションを含みます。また、［自動再計算］オプション
を選択すると、このオプションに対応しているプラットフォームにおいて、データテーブルに加えた変更
が、該当するレポートに即座に反映されるようになります。

スクリプトの保存 レポートを再現するためのスクリプトを保存するオプションが、保存先ごとに用意されて
います。

Byグループのスクリプトを保存 By変数の全水準に対するレポートを再現するためのスクリプトを保存す
るオプションが、保存先ごとに用意されています。起動ウィンドウでBy変数を指定した場合のみ使用可
能です。

あてはめレポートのオプション
あてはめレポートのタイトルバーにある赤い三角ボタンをクリックすると、次のようなオプションが表示され
ます。

変動プロット 「Xの説明される変動 (%)」と「Yの説明される変動 (%)」の2つのプロットを表示します。こ
れらのプロットは、各因子によってXおよびYの変動がどれぐらい説明されているかを表す積み重ねた棒
グラフを表示します。

変数重要度のプロット 各X変数に対するVIPのグラフ表示します。VIPの数値は、「変数重要度表」に表示
されます。「変数重要度のプロット」（123ページ）を参照してください。

変数重要度 vs 係数プロット モデル係数に対して、VIPをプロットしたグラフを表示します。選択したYに
対応する点のみを表示することもできます。ラベル表示のオプションも用意されています。元のデータと
中心化・尺度化されたデータの両方のプロットが表示されます。「変数重要度 vs 係数プロット」（123ペー  
ジ）を参照してください。

VIP閾値の設定 「変数重要度のプロット」、「変数重要度表」、「変数重要度 vs 係数プロット」の閾値レベルを  
設定します。

係数プロット 各X変数に対する各応答のモデル係数の重ね合わせプロットを表示します。選択したYに対応
する点のみを表示することもできます。元のデータと中心化・尺度化されたデータの両方のプロットが表
示されます。

負荷量プロット 各因子に対するX負荷量とY負荷量を表示します。XとY、それぞれのプロットが表示され
ます。

負荷量散布図行列 X負荷量とY負荷量の散布図行列を表示します。

負荷量の相関図 X負荷量とY負荷量とを重ね合わせた散布図を、単一の散布図もしくは散布図行列で表示し
ます。このオプションを選択した場合、プロットしたい因子の数を指定します。
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– 因子を2つ指定すると、単一の散布図が表示されます。プロットの下で、軸を定義する2つの因子を選
択します。右矢印ボタンをクリックすると、因子のさまざまな組み合わせを順番に表示させることがで
きます。

– 因子を3つ以上指定した場合、指定した数までの因子の各ペアを描いた散布図行列が表示されます。

どちらの場合も、チェックボックスを使ってラベルを制御することができます。

X-Yスコアプロット 次の2つのオプションがあります。

［直線のあてはめ］は、X‐Yスコアプロット上であてはめ線の表示／非表示を切り替えます。

［信頼区間の表示］は、X‐Yスコアプロット上で95%信頼区間の表示／非表示を切り替えます。この信頼
区間は、外れ値を検出する目的だけに使用してください。

スコア散布図行列 Xスコアの散布図行列と、Yスコアの散布図行列を別々に表示します。各Xスコアの散布
図行列には、95%信頼楕円が表示されます。この信頼楕円は、外れ値の検出に役立ちます。信頼楕円の詳
細については、「Xスコア散布図行列の信頼楕円」（128ページ）を参照してください。

距離プロット 次のプロットを表示します。

– 各オブザベーションからXモデルまでの距離

– 各オブザベーションからYモデルまでの距離

– XモデルとYモデルの両方までの距離の散布図

良いモデルでは、モデルからXおよびYまでの距離が短くなり、最後の散布図において、原点（0,0）周
りに点が分布します。これらの散布図では、XやYの外れ値を見つけられます。また、いくつかの点が他
のデータから離れて分布している場合、それらの点には別の共通点があると考えられるので、別に分析し
た方がよいかもしれません。検証データが使用されている場合や、検証データとテストデータが使用され
ている場合は、学習データに対する結果とともに、それらのデータに対する結果も出力されます。

T2乗プロット 各オブザベーションのT2統計量をプロットしたグラフを表示します。グラフには、それらに
対する管理限界も描かれます。各オブザベーションのT2統計量は、そのオブザベーションの因子スコアか
ら計算されます。T2および管理限界の計算方法については、「T2プロット」（128ページ）を参照してくだ
さい。

診断プロット モデルのあてはめを評価する診断プロットを表示します。プロットの種類は、予測値と実測
値、予測値と残差、行番号と残差、残差の正規分位点プロットの4つです。プロットは応答ごとに作成さ
れます。検証データが使用されている場合や、検証データとテストデータが使用されている場合は、学習
データに対する結果とともに、それらのデータに対する結果も出力されます。

プロファイル 各Y変数のプロファイルを表示します。

スペクトルプロファイル プロファイルを表示します。このプロファイルでは、最初のセルに、すべての応答
変数の値が描かれています。これにより、X変数における変化がY変数にどのように影響を与えるかを視
覚的に確認できます。
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列の保存 各種計算式と結果を保存するオプションがあります。「列の保存」（124ページ）を参照してくださ
い。

あてはめの削除 メインのプラットフォームレポートからモデルのレポートを削除します。

VIPでモデルを作成 起動ウィンドウが開き、現在のモデルで使われている応答がYに、VIPの値が指定の閾
値を超える変数だけがXに入力された起動ダイアログが呼び出されます。「中心化・尺度化されたデータ
に対する変数重要度 vs 係数」レポート内のボタンと同様の役目を果たします。「変数重要度 vs 係数プロッ    
ト」（123ページ）を参照してください。

変数重要度のプロット
「変数重要度のプロット」には、各X変数のVIPが表示されます。「変数重要度表」には、VIPスコアが表示
されます。VIPは、XおよびYをモデル化する上で、X変数の重要度を表す指標です。係数とVIPの値が小さ
い変数は、モデルから削除する候補となります（Wold, 1995）。1つの目安として、VIPが0.8以下のX変数 
は重要でないと考えられている（Eriksson et al, 2006）ので、プロットの0.8の位置に赤い点線が引かれてい   
ます。

図6.12 変数重要度のプロット

変数重要度 vs 係数プロット
プロットの右にある2つのオプションを使えば、簡単に、変数を減らしたり、モデルを構築したりできます。

• ［VIPでモデルを作成］ボタンをクリックすると、起動ウィンドウが開き、現在のモデルで使われている応
答がYに、VIPの値が指定の閾値を超える変数だけがXに入力された起動ダイアログが呼び出されます。
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• ［選択した効果でモデルを作成］をクリックすると、プロット上で選択された Xだけが入力された起動ダ
イアログが呼び出されます。

現在選択している列を別のプラットフォームで使いたい場合は、目的のプラットフォームを開きます。選
択していた列は、新しいプラットフォームの起動ウィンドウでもそのまま維持されます。役割のボタンを
クリックすると、選択されている列にその役割が割り当てられます。

図6.13 中心化・尺度化されたデータに対するモデル係数プロット

列の保存
予測式の保存 各Y変数に対して、予測式を含む「予測式 <応答>」という列をデータテーブルに保存します。

予測値をXスコアの計算式として保存 各Y変数に対して、Xスコアで表した予測式を含む「予測式 <応答>」 
という列をデータテーブルに保存します。

予測値の標準誤差の計算式を保存 各Y変数に対して、応答平均の標準誤差を含む「予測値の標準誤差 <応答 
>」という列をデータテーブルに保存します。詳細については、「予測値の標準誤差と信頼区間」（128ペー
ジ）を参照してください。

平均の信頼限界の計算式を保存 各Y変数に対して、「平均 <応答>の下側95%」および「平均 <応答>の上  
側95%」という2つの列をデータテーブルに保存します。これらは、応答平均に対する95%信頼区間で
す。詳細については、「予測値の標準誤差と信頼区間」（128ページ）を参照してください。

個別の信頼限界の計算式を保存 各Y変数に対して、「個別 <応答>の下側95%」および「個別 <応答>の上  
側95%」という2つの列をデータテーブルに保存します。これらは、個別の応答値に対する95%信頼区
間です。詳細については、「予測値の標準誤差と信頼区間」（128ページ）を参照してください。

スコアの計算式を保存 データテーブルに次の2つの列を保存します。

– 各Xスコアの計算式を含む「Xスコア <N>の計算式」という列。

– 各Yスコアの計算式を含む「Yスコア <N>の計算式」という列。

「PLS」（126ページ）を参照してください。
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Y予測値の保存 各Y変数の予測値がデータテーブルに保存されます。

Y残差の保存 各Y変数の残差がデータテーブルに保存されます。

X予測値の保存 各X変数の予測値がデータテーブルに保存されます。

X残差の保存 各X変数の残差がデータテーブルに保存されます。

Xの説明される変動を保存 因子全体に対する各X変数の説明される変動が、新しいデータテーブルに保存さ
れます。

Yの説明される変動を保存 因子全体に対する各Y変数の説明される変動が、新しいデータテーブルに保存さ
れます。

スコアの保存 抽出された各因子のXスコアとYスコアがデータテーブルに保存されます。

負荷量の保存 XとYの負荷量が新しいデータテーブルに保存されます。

標準化したスコアを保存 「負荷量 相関図」の作成に使用したXとYの標準化したスコアがデータテーブルに 
保存されます。計算式の詳細については、「標準化したスコアと負荷量」（130ページ）を参照してください。

標準化した負荷量を保存 「負荷量 相関図」の作成に使用したXとYの標準化した負荷量がデータテーブルに 
保存されます。計算式の詳細については、「標準化したスコアと負荷量」（130ページ）を参照してください。

T2乗の保存 T2の値をデータテーブルに保存します。T2乗プロットに使用される値です。

距離の保存 Xモデルまでの距離（DModX）とYモデルまでの距離（DModY）がデータテーブルに保存され
ます。距離プロットに使用される値です。

X重みの保存 各因子に対するX変数の重みが新しいデータテーブルに保存されます。

検証の保存 各オブザベーションが検証でどのように使用されたかを示す列がデータテーブルに保存さ
れます。検証法として［保留］を使用した場合、この列は、各行が学習と検証のどちらに使用されたかを
示します。［K分割］を使用した場合、この列は、行が割り当てられたサブグループの番号を示します。

補完の保存 ［欠測データの補完］が選択されている場合に、XとYに指定された列の欠測値を補完値で
置き換え、新しいデータテーブルを作成します。多項式項の列は含まれません。［検証］列が指定されて
いる場合は、その［検証］列も含まれます。

予測式を発行 予測式を作成し、その予測式の計算式列を生成するスクリプトを「計算式デポ」レポー
トに保存します。「計算式デポ」レポートが開いていない場合は、このオプションを選択した時点でレポー
トが作成されます。『予測および発展的なモデル』の「計算式デポ」章を参照してください。

スコアの計算式を発行 XとYのスコアの計算式を作成し、そのスコアの計算式列を生成するスクリプ
トを「計算式デポ」レポートに保存します。「計算式デポ」レポートが開いていない場合は、このオプショ
ンを選択した時点でレポートが作成されます。『予測および発展的なモデル』の「計算式デポ」章を参照
してください。
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統計的詳細
ここでは、「PLS回帰」プラットフォームで使用されている手法の一部を詳しく説明します。詳細については、
Hoskuldsson（1988）、Garthwaite（1994）、またはCox and Gaudard（2013）を参照してください。

PLS

PLS回帰では、説明変数（X）の線形結合からなる因子に基づいて応答変数（Y）を予測する線形モデルを構
築します。PLS回帰における因子は、Xの線形結合とYの線形結合との共分散が最大になるようなものです。
このようにして、PLS回帰では、XとYの関係を調べ、潜在的な因子を抽出します。PLS回帰では、「応答の
変動」と「説明変数の変動」の両方を説明するような因子が抽出されます。PLS回帰は、データの行数より説
明変数の方が多い場合や、説明変数に強い相関が見られる場合に役立ちます。

NIPALS

NIPALS法は、以下に述べる反復計算によって、1つずつ因子を抽出していきます。X0を中心化および尺度
化した説明変数の行列、Y0を中心化および尺度化した応答変数の行列とします。PLS法は、初めに、説明変
数の線形結合である t =X0w を求めます。ここで、tはスコアベクトル、wはその重みベクトルです。そして、  
X0およびY0を求められたスコア tに回帰することにより、それらの予測値を計算します。

X̂0
=tp´ ここで p´=(t´t)‐1t´X0

Ŷ0
=tc´ ここで c´=(t´t)‐1t´Y0

ベクトルpと cは、それぞれXの負荷量およびYの負荷量と呼ばれます。

これらのスコア（線形結合）は、説明変数の線形結合 t =X0w が、応答変数の線形結合 u=Y0q と最大の共分     
散 t´u を持つように、求められます。共分散が最大になるとき、XとYの重みであるwとqは、共分散行列  
X0´Y0の第1左特異ベクトルおよび第1右特異ベクトル、つまりそれぞれX0´Y0Y0´X0とY0´X0X0´Y0の第1固有
ベクトルに比例したベクトルになっています。

以上の方法により、第1因子が計算されます。続いて、第2因子は、第1因子の計算におけるX0とY0を、そ
れぞれXとYの残差に置き換えて、同様に計算されます。

X1 = X0 ‐ X̂0

Y1 = Y0 ‐ Ŷ0

これらの残差は、収縮 (deflate)されたXおよびYともいいます。スコアベクトルを抽出し、データ行列を収
縮する過程が、抽出する因子の数だけ繰り返されます。
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SIMPLS

SIMPLS法は、統計基準を最適化するという考えに基づいて導出された手法であり、XとYの線形結合に対
し、共分散が最大となるスコアベクトルを抽出します。ただし、Xスコアは直交するように決定されます。各
反復において、NIPALS法では、行列X0とY0を収縮（deflate）していきますが、SIMPLS法では、交差積
行列X0´Y0を収縮してきます。

単変量のY変数に関しては、これら2つのアルゴリズムは同等ですが、多変量のYについては、モデルが異な
ります。SIMPLSはDe Jong（1993）によって提唱されました。

van der Voet T2

van der Voet T2検定は、ある因子数のモデルが、最適とみなされた因子数のモデルと有意に異なるかどうか   
を検定します。この検定は、「両モデルの残差の2乗は、まったく同じ分布に従っている」という帰無仮説を、
無作為化検定（ランダム化検定）の枠組みで検定します。この帰無仮説は、言い換えれば、「両方のモデルの
予測能力は同じである」ということになります。

「交差検証」レポートに表示されるvan der Voet T2の統計量を求めるために、以下で述べる方法が計算が各   
検証セットに対して実行されます。検証セットが1つの場合、その1つの検証セットに対する結果がレポート
されます。［1つ取って置き法］と［K分割］の場合は、各検証セットの結果を平均したものがレポートされます。

因子数が iであるモデルの第 k応答変数の第 j行における予測残差をRi jk とします。因子数がoptであるモデ
ルの、第k応答変数の第 j行における予測残差をRopt jk, とします。optは、最適とみなされた因子数です。検
定統計量は次の差に基づきます。

Di jk Ri jk
2

Ropt jk
2

–=

K個の応答があるとします。次の表記を使用します。

di j Di j1 Di j2  Di jK   =

di . di j
j
=

Si di j di j 
j
=

i個の因子のvan der Voet統計量は、次のように定義されます。

Ci di . Si
1–
di .=



128 PLS回帰 第 6 章
統計的詳細 多変量分析
データから得られたCiを、Ri jk
2 とRopt jk

2 を無作為に交換して得られる分布に照らし合わせて、有意水準が

近似的に算出されます。モンテカルロシミュレートによって無作為に交換された分布が求められ、それらの標
本のうちで検定統計量がCi以上である割合が、有意水準として表示されます。

T2プロット
i番目のオブザベーションのT2値は次のような式で表されます。

Ti
2

n 1–  tij
2

tkj
2

k 1=

n


 
 
 
 

j 1=

p

=

ここで、tijは、第 i行における第 j因子のXスコア、pは因子数、nはモデルの学習に使用されたオブザベー
ションの個数です。検証データが使われていない場合、nはオブザベーションの総数です。

T2プロットの管理限界は次のように計算されます。

((n‐1)2/n)*BetaQuantile(0.95, p/2, (n‐p‐1)/2)

ここでも、pは因子数、nはモデルの学習に使用されたオブザベーションの個数です。検証データが使われて
いない場合、nはオブザベーションの総数です。Tracy, Young, and Mason（1992）を参照してください。

Xスコア散布図行列の信頼楕円
［スコア散布図行列］オプションを選択すると、Xスコア散布図行列に95%信頼楕円が表示されます。NIPALS

アルゴリズムでも、SIMPLEアルゴリズムでも、直交するようにXスコアは抽出されるため、Xスコアは無相
関です。楕円は、Xスコアの各ペアが、相関ゼロの二変量正規分布に従うものと仮定して求められます。

縦軸がスコア i、横軸がスコア jの散布図について検討してみましょう。楕円の上下左右における極値の座標
は、次のようにして求められます。

• 上下の極値は、+/‐sqrt(スコア iの分散×z)

• 左右の極値は、+/‐sqrt(スコア jの分散×z)

ここで、z = ((n‐1)*(n‐1)/n)*BetaQuantile(0.95, 1, (n‐3)/2)です。このzの背景については、Tracy, Young,     

and Mason（1992）を参照してください。

予測値の標準誤差と信頼区間
Xを予測変数の行列、Yを応答変数の行列とします。これらは、起動ウィンドウでの選択内容に基づいて中心
化・尺度化される場合があります。Yの成分は互いに独立で、共通の分散2の正規分布に従うと仮定します。
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Hoskuldsson（1988）では、スコアを通常の予測変数として見れば、PLSモデルは線形重回帰モデルと同じ
であると述べています。彼は、この類似性を使って、予測値の分散の近似式を紹介しています。Umetrics

（1995）も参照してください。ただし、Denham（1997）は、PLSの予測値は、Yの非線形関数であると指
摘しています。彼は、予測値の信頼区間を求めるのに、ブートストラップや交差検証の手法を推奨していま
す。「PLS回帰」プラットフォームでは、Umetrics（1995）で説明されている正規分布に基づく手法を用い
ています。

以下では、Xスコアの行列をTとし、Xの新しい観測値 x0を考えます。Yに対する予測値は、Tに対するY
の回帰モデルで算出されます。x0に対応したスコアベクトルを t0と記します。

aを因子の数とします。s2を、データが中心化されている場合は残差平方和をdf = n ‐ a ‐1で除算したもの、デー
タが中心化されていない場合は残差平方和を df = n ‐ aで除算したものとします。この s2は、2の推定値です。

予測式の標準誤差

x0における平均に対する予測値の標準誤差は、次式で推定されます。

SE Yx0
  s

1
n
--- t0 TT  1–

t0+ 
 =

平均の信頼限界の計算式

t0.975,dfを、データが中心化されている場合は自由度 df = n ‐ a ‐1の t分布の0.975分位点、データが中心化され
ていない場合は df = n ‐ aの t分布の0.975分位点とします。

平均の95%信頼区間は、次式で求められます。

Yx0
t0.975 df SE Yx0

 

個別の信頼限界の計算式

x0における個別の応答値に対する予測値の標準誤差は、次式で推定されます。

SE Ŷx0
  s

1
n
--- 1 t0 TT  1–

t0+ + 
 =

t0.975,dfを、データが中心化されている場合は自由度 df = n ‐ a ‐1の t分布の0.975分位点、データが中心化され
ていない場合は df = n ‐ aの t分布の0.975分位点とします。

個別の応答値に対する95%信頼区間は、次式で求められます。

Yx0
t0.975 df SE Ŷx0

 
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標準化したスコアと負荷量
次の表記を使用します。

• ntrは、学習セットのオブザベーション数です。

• mは、効果Xの個数です。

• kは、応答Yの個数です。

• VarXiは、第 i因子によって説明されるXの変動 (%)です。

• VarYiは、第 i因子によって説明されるYの変動 (%)です。

• XScoreiは、第 i因子における、Xスコアのベクトルです。

• YScoreiは、第 i因子における、Yスコアのベクトルです。

• XLoadiは、第 i因子における、X負荷量のベクトルです。

• YLoadiは、第 i因子における、Y負荷量のベクトルです。

標準化したスコア
第 i因子における、標準化したXスコアのベクトルは次のように定義されます。

XScorei

ntr 1–  mVarXi ntr
-----------------------------------------------------------

第 i因子における、標準化したYスコアのベクトルは次のように定義されます。

YScorei

ntr 1–  kVarYi ntr
--------------------------------------------------------

標準化した負荷量
第 i因子における、標準化したX負荷量のベクトルは次のように定義されます。

XLoadi mVarXi

第 i因子における、標準化したY負荷量のベクトルは次のように定義されます。

YLoadi kVarYi

PLS判別分析（PLS-DA）
起動ウィンドウでカテゴリカル変数をYに指定すると、その変数は指示変数（ダミー変数）に変換されます。
その変数に k水準がある場合、該当する水準では1、それ以外は0の値をもつ、k個の指示変数に変換されま
す。そして、そのk個の指数変数が連続変数として扱われ、Yが連続変数のときと同様のPLS分析が行われます。
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データ行をツリー構造にクラスタリング

クラスタリングは、多変量データをもとに、値が近い行をグループにまとめていく手法です。データにおける
塊を見つけ出すために使用します。

階層型クラスター分析では、逐次的にクラスターを結合していきます。階層型クラスター分析では、まず、
データ行の1つ1つそれぞれが1つのク ラスターとみなされます。そして、1ステップごとに距離が最も近い 
2つのクラスターが1つに結合されていきます。この結合過程は最終的にツリー（樹形図）として描かれます。

階層型クラスター分析は、数千行までの小さなテーブルに適しています。計算には時間を要する場合がありま
す。大きなデータテーブルの場合は、K Meansクラスター分析または正規混合を使用してください。

メモ : 「階層型クラスター分析」プラットフォームは、文字型の列にも対応しています。「K Meansクラス  
ター分析」と「正規混合」のプラットフォームは数値型の列しか対応していません。

図7.1 正座樹形図の例
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階層型クラスター分析の概要
JMPには、データ行をクラスタリングするためのプラットフォームが4つ用意されています。「階層型クラス
ター分析」は、そのなかの1つです。4つの手法の比較については、「クラスター分析の例」（133ページ）を
参照してください。

階層型クラスター分析では、まず、データ行の1つ1つそれぞれが1つのクラスターとみなされます。そして、
1ステップごとに距離が最も近い2つのクラスターが1つに結合されていきます。この結合処理が繰り返され、
最後にはすべてのデータが1つのクラスターにまとめられます。階層型クラスター分析は、結合していく処理
を行うため、凝集型クラスター分析（agglomerative clustering）とも呼ばれています。

結合過程はツリー（樹形図）として描かれます。また、JMPには、クラスターの個数を決めるのに役立つよ
うに、距離グラフが用意されています。クラスター間の距離があまり大きくなっていない段階を特定すること
で、クラスター数を決めることができます。

階層型クラスター分析では文字列データの列にも対応し、その場合、距離は次のように定義されます。

• 文字型の列が順序尺度である場合は、低いほうのカテゴリから順番に通し番号が付けられ、その通し番号
が連続尺度のデータのように扱われます。これらの値は、連続尺度のデータのように標準化されます。

• 文字型の列が名義尺度の場合は、カテゴリが一致した場合は距離を 0、一致しない場合は距離を 1として
計算が行われます。

階層型クラスター分析では、クラスター間の距離を定義する方法として、群平均法、重心法、Ward法、最短
距離法、最長距離法の5つから選ぶことができます。どの方法を選ぶかによって、クラスター分析の結果が変
わってきます。

ヒント : 階層型クラスター分析の処理は、高速Ward法を除いて、n個のオブザベーションに対するn(n + 1)/2 

の距離の計算から開始されます。そのため、nが大きいと、計算に時間がかかる場合があります。オブザベー
ションの数が多い場合は、K Meansクラスター分析または正規混合を使用することを検討してください。

クラスター分析用プラットフォームの概要
クラスタリングは、多変量データをもとに、値が近い行をグループにまとめていく手法です。通常、データ点
はn次元空間全体に均等に散らばっておらず、いくつかの塊（クラスター）になっているでしょう。それらの
クラスターを見つけ出すと、データをよりよく理解できるようになるでしょう。

メモ : JMPには、変数をクラスタリングするためのプラットフォームも用意されています。「変数のクラスタ 
リング」（197ページ）章を参照してください。

JMPには、データ行（オブザベーション）をクラスタリングするためのプラットフォームが4つ用意されています。

• 「階層型クラスター分析」は、数千行までの小さなテーブルに適しており、文字データにも対応します。行
がツリー型の階層構造にまとめられます。クラスタリングの処理が終わった後でも、クラスターの個数を
変更することができます。
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• 「K Meansクラスター分析」は、数十万行までの大きいデータに適しています。この分析は、数値データ 
だけに対応しています。処理を開始する前に、クラスターの数 kを指定する必要があります。まず、適切
と思われるシード点が推定されます。その後、各点をクラスターに割り当てる作業とクラスター中心を再
計算する作業が交互に繰り返されます。

• 「正規混合」は、複数の多変量正規分布の混合分布から得られた、重なりがあるデータに適しています。こ
の分析は、数値データだけに対応しています。外れ値があるような場面では、それらの外れ値を表すため
に、一様分布に従うと仮定したクラスターを使用できます。また、［ロバスト正規混合］オプションによ
りロバストな推定を行うこともできます。

この手法では、処理を開始する前に、クラスターの個数を指定しておく必要があります。最尤法によって、
混合割合、平均、標準偏差、相関係数といったパラメータが同時に推定されます。各点に、それぞれの各
グループに属する事後確率が計算されます。推定値の反復計算にはEMアルゴリズムが使用されています。

表7.1 クラスター分析の手法のまとめ 

 手法 データタイプまたは尺度 データテーブルのサイズ クラスター数の指定

階層型クラスター分析 すべて 高速Ward法の場合、
200,000行まで

その他の手法の場合、
5,000 行まで

なし

K Meansクラスター分析 数値 数百万行まで あり

正規混合分布法 数値 制限なし あり

潜在クラス分析 名義尺度または順序尺度 制限なし あり

• カテゴリカルデータの場合は、「潜在クラス分析」が適しています。この手法では、処理を開始する前に、
クラスターの個数を指定しておく必要があります。多項分布の混合分布がモデルとして仮定されます。各
データ行に対して、各クラスターに属する事後確率が計算されます。そして、属する事後確率が最も高い
クラスターに分類されます。

クラスター分析の例
この例では、1976年の10万人あたりの租出生率と租死亡率によって国をグループ分けします。

1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Birth Death Subset.jmp」を開きます。

2. ［分析］>［クラスター分析］>［階層型クラスター分析］を選択します。

3. 「租出生率」と「租死亡率」を選択し、［Y, 列］をクリックします。

4. 「国」を選択して［ラベル］をクリックします。

これにより、［OK］をクリックして表示される樹形図には行番号ではなく「国」列の値がラベルとして表
示されます。
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5. ［OK］をクリックします。

6. 「階層型クラスター分析」の赤い三角ボタンをクリックし、［クラスターの色分け］を選択します。

図7.2 「階層型クラスター分析」レポート

樹形図はクラスタリングの実行結果を示しています。クラスタリングの過程は、樹形図を左から右へとた
どると確認できます。各ステップで、最も距離が近い2つのクラスターを、1つのクラスターに結合して
います。

樹形図では、クラスター間の相対的な距離は、クラスターを結合している縦線間の横の距離によって判断
できます。たとえば、AfghanistanとZaireの違いは、MexicoとVenezuelaで構成されるクラスターと
Malaysiaとの違いより大きいことを示しています。

樹形図の下に表示されているプロットには、2つのクラスターが1つのクラスターに結合される各ステッ
プの点があります。横軸はクラスターの数で、左から右にいくにつれ減少します。縦軸は、該当の数のク
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ラスターを構成するために結合された2つのクラスター間の距離です。樹形図のひし形のどちらかをク
リックしてドラッグし、データを最も良く表しているクラスターの数を選択できます。赤い三角ボタンメ
ニューの［クラスターの数］オプションを使用して、クラスターの数を選択することもできます。

距離グラフでは、クラスターが4つのところで線の傾きが急になっています。この傾きの変化は、クラス
ターが4つになるまでに結合されたクラスター間の違いが比較的小さいことを示しています。つまり、ク
ラスター数4が最良の選択であることを示しています。このクラスター数は、デフォルトで示された数で
あることに注意してください。

7. 「階層型クラスター分析」の赤い三角ボタンをクリックし、［星座樹形図］を選択します。

図7.3 星座樹形図

この星座樹形図は、国を端点、各クラスター結合を新しい点として表しています。線はクラスター内の所
属関係を表します。クラスター結合間の線の長さは、結合されたクラスター間のおおよその距離を表しま
す。星座樹形図から、AfghanistanとZaireを含むクラスターが、プロットの上半分と下半分にある残り
の国で構成された2つのクラスターから、等しく離れていることがわかります。
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「階層型クラスター分析」プラットフォームの起動
「階層型クラスター分析」プラットフォームを起動するには、［分析］>［クラスター分析］>［階層型クラス
ター分析］を選択します。図7.4は、「Birth Death Subset.jmp」データテーブルの「クラスター分析」起動  
ウィンドウです。

図7.4 「クラスター分析」起動ウィンドウ

Y, 列 クラスター分析の対象となる変数を指定します。

順序 ここで指定された列に基づいて、クラスターを平均値の順に並べることができます。

ヒント : たとえば、主成分分析で得られた第1主成分スコアを、［順序］列に指定すると、主成分スコアで 
クラ スターが並べられます。

属性の ID （データ構造に［積み重ねたデータ］を選択した場合のみ表示されます。）積み重ねた変数を指定
します。

対象の ID （データ構造に［要約したデータ］または［積み重ねたデータ］を選択した場合のみ表示されま
す。）測定値が積み重なった各ユニットの一意の識別子を含む列を指定します。

ラベル レポートの樹形図のラベルに使用する列を指定します。

By この列の水準に従ってデータがグループ化され、それぞれ個別に分析されます。指定した列の水準ごと
に、対応する行が分析されます。分析結果は、個別のレポートにまとめられます。複数のBy変数を指定
した場合は、By変数の水準のすべての組み合わせごとに分析が行われます。
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起動ウィンドウには次のようなメニューとオプションがあります。

クラスター分析の手法
デフォルトは［階層型］で、他に［K‐Means法］または［正規混合］を選択できます。［K‐Means法］また
は［正規混合］を選択した場合は、［OK］をクリックするとコントロールパネルが表示されます。ここで、次
のいずれかの手法を選択できます。

k-meansクラスター分析 「K Meansクラスター分析」（155ページ）章を参照してください。

正規混合分布法 「正規混合分布法」（171ページ）章を参照してください。

ロバスト正規混合 「正規混合分布法」章の「「正規混合 クラスター数=<k>」レポート」（179ページ）を参照 
してください。

自己組織化マップ 「K Meansクラスター分析」章の「自己組織化マップ」（167ページ）を参照してください。

距離の計算方法
階層型クラスタリングのときに用いる距離としては、次のようなものが用意されています。詳細については、
「距離の手法の計算式」（154ページ）を参照してください。

Ward法 2つのクラスター間の距離は、分散分析のクラスター間平方和をすべての変数について合計したも
のとして計算されます。クラスター内平方和が最小化されるように、クラスターを結合していきます。ク
ラスター間平方和は、全体平方和で割って分散比（半偏相関の2乗）を求めると解釈しやすくなります。

Ward法は、多変量の正規混合分布、球面性の共分散行列、等しい抽出確率という仮定のもとでの尤度が
最大になるようにクラスターを結合していきます。

Ward法では、オブザベーション数が少ないクラスターが結合される傾向にあり、オブザベーション数が
ほぼ同じクラスターができてしまいます。また、外れ値に対して非常に敏感です。Milligan（1980）を参
照してください。

群平均法 2つのクラスター間の距離は、各クラスターに属する点のペアの距離を平均したものです。群平均
法では、分散の小さいクラスターが結合され、クラスターの分散が等しくなってしまう傾向が多少ありま
す。Sokal and Michener（1958）を参照してください。

重心法 2つのクラスター間の距離は、その平均間のユークリッド距離として定義されます。重心法は、他の
階層型クラスター分析方法より外れ値に対して頑健性がありますが、それ以外の点ではWard法や群平均
法に劣ることがあります。Milligan（1980）を参照してください。

最短距離法 2つのクラスターから1点ずつを選択したときに距離が最短になる2点間の距離を、クラスター
間の距離とします。最短距離法は、論理的に見て望ましい性質を持っています。しかし、モンテカルロ実
験では良い結果が出ていません。それについては、Jardine and Sibson（1976）、Fisher and Van Ness     

（1971）、Hartigan（1981）、Milligan（1980）を参照してください。この方法はFlorek et al.（1951a,  

1951b）によって考案され、後にMcQuitty（1957）とSneath（1957）が再考案しました。
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クラスターの形状が制約されないため、長く延びた不規則なクラスターができがちで、コンパクトなクラ
スターを形成することができません。最短距離法では、大きなクラスターに分離する前に、分布の裾が分
離する傾向があります。Hartigan（1981）を参照してください。

最長距離法 2つのクラスターから1点ずつを選択したときに距離が最長になる2点間の距離を、クラスター
間の距離とします。この方法ではクラスターの直径がほぼ同じになってしまう傾向が強く、それほど極端
でない外れ値にも大きく影響されてしまうことがあります。Milligan（1980）を参照してください。

高速Ward法 行数が大量のデータ向けに、計算時間が速いアルゴリズムを用いたWard法です。このアルゴ
リズムでは距離行列の計算を必要としないため、計算時間が短縮されます。データが2,000行を超える場
合に、自動的に使用されます。

データの構造
以下のオプションから、分析に使用されるデータがどのような形式となっているかを選択してください。

通常のデータ 分析に用いるデータが、オブザベーションごとに1行ずつあり、変数ごとに1列ずつある、通
常の矩形データの場合には、このオプションを選択します。

要約したデータ グループごとに平均を計算して、その要約された平均でクラスター分析したい場合には、こ
のオプションを選択します。このオプションを選択すると、起動ウィンドウに［対象の ID］ボックスが表
示されます。グループ別にしたい列を［対象の ID］に指定します。［要約したデータ］オプションは、そ
れらの水準ごとに平均を計算し、それらを入力データとして扱います。

データは距離行列 データが距離を表している場合には、このオプションを選択します。対象がn個の場合、
この距離データにはn個の行とn + 1個の列が必要です。1つの列（通常は第1列目）には、n個の対象そ
れぞれを一意に識別する値が含まれている必要があります。それ以外の列は、対象と対象との間の距離を
表すn個の値が含まれている必要があります。次の点に留意してください。

– ある点とその点自身との距離は 0であるため、距離データの対角要素はすべて 0です。0以外の値また
は欠測値は0として扱われ、レポートにその旨が記載されます。

– 距離データは、対称な正方行列か、欠測値を下側に含む上三角行列か、または、欠測値を上側に含む下
三角行列でなければいけません。正方行列を使用する場合は、行列が対称でないと警告が表示されます

– 別の形式のデータで分析をして、そこで距離行列を保存することもできます。「距離行列の保存」（145

ページ）を参照してください。

［データは距離行列］オプションを選択した場合は、距離を含む列を［Y, 列］に指定し、識別する値 
を含む列を［ラベル］に指定します。［ラベル］に指定する列には文字型のデータが含まれている必要
があります。例については、「距離行列の例」（147ページ）を参照してください。

積み重ねたデータ 関心のある応答が1つだけで、各対象に複数の行があるデータの場合は、このオプション
を選択します。

［積み重ねたデータ］オプションを選択すると、起動ウィンドウに［属性の ID］テキストボックスと［対
象の ID］テキストボックスが表示されます。
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– 1つの列を［Y, 列］に指定します。

– ［Y, 列］変数のグループ化を説明する列を［属性の ID］に指定します。2列だけを入力し、［空間的な 
指標の計算］を選択した場合は、クラスターの分析に使用する空間的な指標を追加できます。「空間的
な指標の計算」（140ページ）を参照してください。

– 識別する値を含む列を［対象の ID］に指定します。

このオプションで実行される分析の結果は、「Y, 列」変数を「属性の ID」列で分割し、応答列を標準 
化せずに階層型クラスター分析を実行した場合と同じです。

ヒント : 2次元座標での観測値を分析する場合には、このオプションとともに［空間的な指標の計算］オ 
プションも役立ちます。たとえば、ウエハーのダイごとに、1行ずつデータが記録されていたとします。
この機能を用いると、ウエハーを空間的な指標を用いてクラスタリングできます。「空間的な指標でウエ
ハーをクラスタリングする例」（149ページ）を参照してください。

注意 : [積み重ねたデータ ]で分析されるデータは、観測値が共通した1変数だけで測定されているので、 
多くの場合、［データの標準化］オプションは適切ではありません。

「欠測値でないデータが不足しています。」の警告

［要約したデータ］または［積み重ねたデータ］を使用している場合は、「欠測値でないデータが不足していま
す。」という JMPの警告の意味がわかりにくいかもしれません。この警告は、以下のような場合に表示されます。

• ［通常のデータ］では、0～1行以外のすべての行において、「Y, 列」変数の少なくとも1つが欠測値となっ 
ている場合。

• ［要約したデータ］では、「対象の ID」列で要約したときに、0～1行以外のすべての行において、要約さ
れた「Y, 列」変数の少なくとも1つが欠測値の場合。クラスター分析されるデータを確認するには、［テー 
ブル］>［要約］を選択し、「対象の ID」列を［グループ化］に、「Y, 列」変数を［統計量］>［平均］に 
指定してください。

• ［積み重ねたデータ］では、「属性の ID」列で分割したときに、0～1行以外のすべての行において、分割
された「Y, 列」変数の少なくとも1つが欠測値の場合。クラスター分析されるデータの構を確認するには、 
［テーブル］>［列の分割］を選択し、「属性の ID」列を［分割する列］に、「Y, 列」変数を［分割する列］ 
に、「対象の ID」列を［グループ化］に指定してください。

「Y, 列」変数の変換
以下のオプションによって、クラスター分析に使用する「Y, 列」変数を事前にどのように処理するかを変更 
できます。

データの標準化 連続尺度や順序尺度の列に対して、ばらつきを揃えます。［積み重ねたデータ］オプション
が選択されている場合を除き、各列の値は、列の平均を引いて列の標準偏差で割ることにより標準化され
ます。［データの標準化］チェックボックスの選択を解除すると、標準化した値ではなく、生データによっ
て距離が計算されます。



140 階層型クラスター分析 第 7 章
「階層型クラスター分析」プラットフォームの起動 多変量分析
ロバスト推定値での標準化 連続尺度と順序尺度の列に対して、外れ値にあまり影響されない方法で平均と標
準偏差を推定します。このオプションは、HuberのM推定（Huber 1964, Huber 1973, Huber and     

Ronchetti 2009）によって平均や標準偏差を推定します。このオプションを用いた場合、外れ値となって 
いる点を含む列が、通常の標準化を行ったときよりも、距離の計算に大きく寄与します。

メモ : ［データの標準化］と［ロバスト推定値での標準化］のチェックボックスの両方ともオンにした場 
合は、列ごとにロバストな推定値で標準化されます。すなわち、列ごとに、その列のロバストな平均を引
いた後、その列のロバストな標準偏差で割られます。このような標準化は、各列がそれぞれ異なる尺度で
測定されている場合、または、特定の列にのみ外れ値がある場合に有用です。

メモ : ［データの標準化］チェックボックスがオフで、［ロバスト推定値での標準化］チェックボックスが 
オンの場合には、すべての列の値から計算されたロバストな平均と標準偏差が各列の標準化に使用されま
す。これは、すべての列が同じ尺度が測定されていて、かつ、すべての次元で外れ値となるデータがある
ような場合に有用です。

欠測値の補完 欠測値を補完します。変数の数が50以下か、行数の半分より少ない場合は、多変量正規分布
による補完が行われます。その他の場合は、多変量の特異値分解による補完が行われます。

多変量正規分布による補完は、まず、ペアごとの共分散を計算して共分散行列を求めます。そして、各行
において、欠測値を含まない列を説明変数として、欠測値部分の予測値を線形回帰モデルで求めます。た
だし、各行での補完の計算で使われる共分散行列が正値定符号行列でない場合は、欠測値は列平均によっ
て補完されます。

多変量の特異値分解による補完では、共分散行列を計算するのを避けるために、特異値分解を用います。
詳細については、『予測および発展的なモデル』の「モデル化ユーティリティ」章を参照してください。

注意 : このような欠測値補完では、データにはクラスターが存在せず1つの塊であること、データが単一 
の多変量正規分布に従っていること、および、欠測値が完全にランダムであることが仮定されています。
これらの仮定は現実的ではないので、この機能には注意が必要です。しかし、欠測値を含むデータ行を破
棄するよりは、有益な結果が出る可能性があります。

空間的な指標の計算 （データの構造に［積み重ねたデータ］を選択した場合にのみ表示されます。）データが
積み重ねデータで、2つの属性が指定されており、それらが空間的な座標（たとえば、X座標とY座標）で
ある場合には、［空間的な指標の計算］オプションが有用です。このオプションでは、不適合や不良のパ
ターンをクラスタリングするのに、円・扇形・筋といった空間的指標のどれを用いるかを選択できます。
これは特定の応用分野に対する手法で、半導体のウエハーなどの限られた分野でのみ役立ちます。「空間
的な指標」（152ページ）および「空間的な指標でウエハーをクラスタリングする例」（149ページ）を参
照してください。



第 7 章 階層型クラスター分析 141
多変量分析 「階層型クラスター分析」レポート
「階層型クラスター分析」レポート
「階層型クラスター分析」レポートには、使用した手法、樹形図、および「クラスター分析の履歴」表が表示
されます。起動ウィンドウでラベル列を指定したときは、そのラベル列の値が樹形図に表示され、各データ行
をラベルによって識別できます。

「樹形図」レポート
樹形図は、各行を結合した集まりを表現したツリー状の図です。樹形図では、クラスター間の距離がどれぐら
い離れているかも判断できます。

クラスタリングの過程は、樹形図を左から右へとたどると確認できます。各ステップで、最も距離が近い2つ
のクラスターを、1つのクラスターに結合しています。

• 2つのクラスターが1つに結合したことは、2本の横線が縦線で繋がれることによって樹形図で表されてい
ます。

• 縦線のX座標は、そこで結合された2つのクラスター間の距離を表しています。また、そこまでの結合に
より、樹形図上で繋がっているだけの個数だけクラスターが形成されています。

メモ : データの行数が256行より少ない場合、「距離グラフ」のY座標は距離に比例します。それ以外の場 
合は、「距離グラフ」のY座標には幾何級数が使用されます。「樹形図のスケール」（144ページ）を参照
してください。

ここでは、次のような操作ができます。

• 樹形図の上下にあるひし形のハンドルのいずれかを左右にドラッグすると、その位置でのクラスターの個
数が表示されます。

• クラスターの幹のどれかをクリックすると、そのクラスターに属するすべての点が、樹形図上とデータ
テーブル内の両方で強調表示されます。

距離グラフ

樹形図の下には、「距離グラフ」が描かれます。この「距離グラフ」には、2つのクラスターが1つのクラス
ターに結合される箇所で、点がプロットされています。X軸はクラスターの個数を表しており、左から右にい
くにつれ減少します。Y軸は、その個数になるのに結合されたクラスター間の距離を表しています。

樹形図の上下にあるひし形のハンドルのいずれかを左右にドラッグすると、クラスターの個数を変更できま
す。ひし形をクリックしてドラッグすると、樹形図に縦線が表示され、クラスターの個数に対応して移動しま
す。多くの場合、距離があまり急激に変化しなくなる箇所があります。そのような情報を参考にしてクラス
ターの個数を決めるとよいでしょう。
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樹形図と距離グラフ
「クラスター分析の例」（133ページ）の「Birth Death Subset.jmp」について検討してみましょう。

図7.5 「Birth Death Subset.jmp」の「樹形図」レポート

図7.5では、クラスターが4個である位置にひし形が設定されています。クラスターが4個になる直前で結合
されたクラスターは、「Algeria」から「Bangladesh」までで構成されるクラスターと、「Iraq」から「Saudi

Arabia」までで構成されるクラスターです。ひし形でクラスターを4個にしたときの距離グラフに、これら2

個のクラスター間の距離が示されています。この距離の数値は、「クラスター分析の履歴」レポートにおいて、
「クラスター数」が「4」である行に表示されています。その数値は1.618708760です。これは、4個のクラス
ターが形成されるときに結合された2つのクラスター（「Algeria」で始まるクラスターと、「Iraq」で始まる
クラスター）の距離です。
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クラスターが5個になる直前に結合された2つのクラスターは、「Australia」から「Korea, South」までで 
構成されるクラスターと、「Austria」から「Korea, North」までで構成されるクラスターです。これら2つ 
のクラスター間の距離は、「Algeria」から「Bangladesh」までで構成されるクラスターと、「Iraq」から
「Saudi Arabia」までで構成されるクラスターとの距離とあまり変わりません。縦線の位置を見ると、ほぼ同 
じ距離であることが分かります。つまり、クラスター数が4個の場合と、クラスター数が5個の場合では、そ
の直前に結合されたクラスター間の距離にはさほど違いはありません。

距離グラフを見ると、4個のクラスターで折れ線が平らになっています。クラスターを4個から5個にしても、
直前に結合されたクラスター間の距離はあまり変化しないことがわかります。しかし、クラスターを3個から
4個にすると、距離は大きく減少します。

「クラスター分析の履歴」レポート
「クラスター分析の履歴」の表には、クラスター分析の履歴が含まれます。

クラスターの数 「結合先」と「結合者」が結合された後の、クラスターの個数を示します。クラスターの個
数は、（最初の結合が行われた後の）n ‐ 1個から始まります。ここで、nはデータの行数です。そして、
すべての行が1つのクラスターに含まれるまで降順にリストされます。このように、履歴の情報は樹形図
でいうと左から右の順序で表示されています。

距離 起動ウィンドウで選択した距離の手法に従って計算されたクラスター間の距離。「距離の計算方法」
（137ページ）を参照してください。

結合先 結合されるクラスターを示します。結合される2つのクラスターのうち、樹形図で上のほうに表示さ
れているクラスターです。樹形図でのクラスターの表示順序や、「結合先」列の値は、データの並び順に
左右されるもので、本質的な意味はありません。

結合者 結合されるクラスターを示します。結合される2つのクラスターのうち、樹形図で下のほうに表示さ
れるクラスターです。樹形図でのクラスターの表示順序や、「結合者」列の値は、データの並び順に左右
されるもので、本質的な意味はありません。

階層型クラスター分析のオプション
「階層型クラスター分析」の赤い三角ボタンのメニューには、次のようなオプションがあります。

クラスターの色分け 所属しているクラスターに従って、樹形図のラベルや結合線を色分けします。また、
データテーブルの行も色分けされます。クラスターの数を変更すると、色が更新されます。このオプショ
ンの選択を解除すると、クラスターの数を変更しても色は更新されません。

クラスターのマーカー分け 所属しているクラスターに従って、データテーブルの各行にマーカーをつけま
す。クラスターの数を変更すると、マーカーが更新されます。このオプションの選択を解除すると、クラ
スターの数を変更してもマーカーは更新されません。

クラスターの数 表示されたウィンドウにクラスター数を入力すると、樹形図上のひし形ハンドルの位置がそ
れに合わせて調整されます。
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クラスター数の選択規準 各クラスター数に対して、立方体クラスター規準（CCC; Cubic Clustering  

Criterion）を計算します。CCCはクラスター数の推定値を計算するために使用されます。これは、距離
をベースとする任意のクラスタリングアルゴリズムとともに使用できます。CCCの値が大きいほど、ク
ラスターの数に関してあてはまりが良いことを示します。SAS（1983）を参照してください。（［データは
距離行列］を選択した場合は表示されません。）

樹形図の表示 樹形図の表示／非表示が切り替わります。

樹形図のスケール 樹形図のスケールを設定する以下のようなオプションがあります。

距離スケール 樹形図を、距離に比例した長さで描きます。使用される距離は、起動ウィンドウで指定さ
れた距離です。水平方向の結合点間の長さが、距離に比例したものになります。これは「距離グラフ」
で使用されるスケールと同じです。このオプションは、樹形図のデフォルトです。

等間隔 樹形図において、2つの結合点間の水平方向の長さを、等間隔で表示します。

幾何級数 樹形図において、2つの結合点間の水平方向の長さを、クラスター数だけに応じて設定します。
このオプションは、データの行数が多いときに、小さなクラスターの部分を詳しく見たい場合に便利
です。

距離グラフ 樹形図の下にある距離グラフの表示／非表示が切り替わります。

クラスター数ハンドルの表示 樹形図上で、クラスター数の変更に使うハンドルの表示／非表示が切り替わり
ます。

選択した行にズーム 樹形図でクラスターを選択し、このオプションを選択すると、そのクラスターを中心に
樹形図がズームされます。クラスターをダブルクリックしても、同様にズームされます。元の表示に戻す
には［ズームの解除］を選択します。

ズームの解除 樹形図のズームを元に戻します。

選択したクラスターでピボット 選択したクラスターの下位にある2つのクラスターの順序を入れ替えます。

カラーマップ 各「Y, 列」変数を値によって色分けするカラーマップ（ヒートマップともいう）を追加する 
ためのオプションを表示します。サブメニューには、色のパターンの選択肢があります。

変数間クラスター 行と同様に「Y, 列」に指定した変数もクラスタリングします。列の樹形図に加え、カラー 
マップも表示されます。通常、列の値は同じスケールで測定されていなければならず、［データの標準化］
を選択してはいけません。（［積み重ねたデータ］を選択した場合は表示されません。）

位置 樹形図のラベルなどの位置を変更するオプションを表示します。

凡例 カラーマップに使用されている色の凡例の表示／非表示を切り替えます。このオプションは、カラー
マップが有効な場合のみ使用できます。

カラーマップに列の追加 指定された列のカラーマップを追加します。（［要約したデータ］、［データは距離行
列］、または［積み重ねたデータ］を選択した場合は表示されません。）
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星座樹形図 階層クラスター分析の星座樹形図の表示／非表示を切り替えます。個々のデータ行を端点、各ク
ラスター結合を新しい点として表し、線で結んで所属関係を表します。線の長さはクラスター間の距離を
表し、線が長いほど、クラスター間の距離が離れていることを示します。

星座樹形図の線にマウスを置けば、長さが表示されます。ただし、長さは相対値です。軸のスケール、点
の方向、線の角度は恣意的です。ノードの末端が離れたり、プロットが雑然としたものにならないように
決定されます。これは大規模なデータセットで重要になります。

星座樹形図内を右クリックし、［ラベル表示］を選択解除すると、端点のラベルが表示されなくなります。

星座樹形図の保存 星座樹形図の座標をデータテーブルに保存します。（［要約したデータ］、［データは距離行
列］、または［積み重ねたデータ］を選択した場合は表示されません。）

クラスターの保存 クラスター番号を含むデータテーブル列を作成します。起動ウィンドウで［空間的な指標
の計算］を選択した場合、クラスターメンバーはハフデータテーブルにも保存されます。

最も近いクラスターの計算式を保存 新しいデータテーブル列を作成し、最も近いクラスターの計算式を保存
します。このオプションは、各クラスターの重心までのユークリッド距離を計算し、最も近いクラスター
を選択します。この計算式で求められるクラスターの割り当ては、「階層型クラスター分析」で求められ
るものとは必ずしも一致しません。クラスターの決定方法が異なるためです。ただし、かなり似通ったも
のとなります。（［要約したデータ］、［データは距離行列］、または［積み重ねたデータ］を選択した場合
は表示されません。）

表示順序の保存 樹形図内での行の順序を含むデータテーブル列を作成します。

クラスター階層の保存 スクリプトで樹形図を描くために必要な情報がデータテーブルに保存されます。結合
ごとに、結合先・結合者・結果を表す3つの行が作成され、クラスター中心・サイズなどの情報が保存さ
れます。

樹形図データの保存 JMPとSASでクラスター分析の樹形図を比較する場合に必要な情報をデータテーブル
に保存します。結合ごとに、新しいクラスターにつき1行ずつ、クラスターサイズなどの情報が保存され
ます。

距離行列の保存 行間の距離を含んだデータテーブルを新たに作成します。

クラスター平均の保存 クラスターごとの行数（オブザベーション数）と平均を含んだデータテーブルを新た
に作成します。

クラスター要約 （［データは距離行列］を選択した場合は表示されません。）以下の情報を表示します。

クラスター平均 クラスターごとの行数と平均を含んだ表です（ただし、積み重ねデータの場合は、行数
ではなくて、「対象の ID」の個数です）。

クラスター標準偏差 クラスターごとの行数と標準偏差を含んだ表です（ただし、積み重ねデータの場合
は、行数ではなくて、「対象の ID」の個数です）。

クラスター平均プロット 平均のパラレルプロットまたは2次元ヒートマップを表示します。

［積み重ねデータ］で「属性の ID」列を2つ指定したとき以外は、パラレルプロットが表示されます。
パラレルプロットでは、各変数の軸のスケールが次のように設定されます。
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– ［データの標準化］を選択した場合、軸は平均±2標準偏差の範囲となります。この場合、標準偏差と平
均は生データに対して計算されます。クラスター平均がこの範囲を超えた場合、軸は延長されます。

– ［データの標準化］を選択しなかった場合は、共通したスケールの縦軸が使われます。（このスケールは
グラフビルダーの［スケールの統一］オプションと同じです。）

［積み重ねデータ］で「属性の ID」列を2つ指定したときは、Y変数の平均を座標ごとに描いた2次元
プロットが表示されます。このプロットは、［青 ‐>グレー ‐>赤］のグラデーションによって、色付け
されます。

列の要約 各変数に対して、その変数の変動のうちクラスターで説明される割合を表示します。この値は、
クラスターを説明変数としたときのR2乗です。このオプションでは、棒グラフも表示されます。

散布図行列 変数をすべて使用した散布図行列を作成します。（［要約したデータ］、［データは距離行列］、ま
たは［積み重ねたデータ］を選択した場合は表示されません。）

パラレルプロット クラスターごとにパラレルプロットを作成します。（［要約したデータ］、［データは距離行
列］、または［積み重ねデータ］を選択した場合は表示されません。）軸のスケールは、クラスター平均プ
ロットの場合と同様です。「クラスター平均プロット」（145ページ）を参照してください。

クラスター調整の処置比較 （Shiftキーを押しながら赤い三角ボタンをクリックした場合にのみ表示されま
す。）1つの応答列と2水準の処置列を選択します。「クラスターで調整した平均の差」レポートが表示さ
れます。

以下のオプションについて詳しくは、『JMPの使用法』の「JMPのレポート」章を参照してください。

ローカルデータフィルタ 現在のレポートにおいてデータをフィルタリングするローカルデータフィルタを
表示するか、非表示にします。

やり直し 分析を繰り返すオプションや、やり直すオプションを含みます。また、［自動再計算］オプション
を選択すると、このオプションに対応しているプラットフォームにおいて、データテーブルに加えた変更
が、該当するレポートに即座に反映されるようになります。

スクリプトの保存 レポートを再現するためのスクリプトを保存するオプションが、保存先ごとに用意されて
います。

Byグループのスクリプトを保存 By変数の全水準に対するレポートを再現するためのスクリプトを保存す
るオプションが、保存先ごとに用意されています。起動ウィンドウでBy変数を指定した場合のみ使用可
能です。
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「階層型クラスター分析」プラットフォームのその他の例
この節では、2つの例を見ていきます。

• 「距離行列の例」（147ページ）

• 「空間的な指標でウエハーをクラスタリングする例」（149ページ）

距離行列の例
分析対象のデータが距離行列である場合、次のような列を含むデータになっていなければいけません。

• データタイプが文字の ID列（通常は最初の列）。

• 距離を含む、n列の数値列。nは行数と一致していなければいけません。これら n列のデータは、0また
は欠測値を対角に含む対称行列になっていなければいけません。

「Flight Distances.jmp」の距離行列で、この構造を確かめてみましょう。

1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Flight Distances.jmp」を開きます。

2. ［分析］>［クラスター分析］>［階層型クラスター分析］を選択します。

3. 起動ウィンドウの左下のリストで、［通常のデータ］を［データは距離行列］に変更します。

4. 「都市」を選択して［ラベル］をクリックします。

5. 残りのすべての列を選択し、［Y, 列］をクリックします。
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図7.6 設定後の距離行列の起動ウィンドウ

6. ［OK］をクリックします。

7. 「階層型クラスター分析」の赤い三角ボタンをクリックし、［クラスターの色分け］を選択します。
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図7.7 「Flight Distances.jmp」の「樹形図」レポート

図7.7は、「Flight Distances.jmp」の「樹形図」レポートです。ひし形の位置は、このモデルでは都市を3つ 
のクラスターにグループ化していることを示し、樹形図でこれら3つのクラスターが色分けされています。レ
ポートの解釈方法の詳細については、「「樹形図」レポート」（141ページ）を参照してください。

空間的な指標でウエハーをクラスタリングする例
「階層型クラスター分析」プラットフォームでは、［空間的な指標の計算」というオプションを使用できます。
この例では、このオプションを使ってウエハーのクラスタリングを行いましょう。このオプションの詳細につ
いては、「空間的な指標」（152ページ）を参照してください。

1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Wafer Stacked.jmp」を開きます。

2. ［分析］>［クラスター分析］>［階層型クラスター分析］を選択します。

3. 起動ウィンドウの左下のリストで、［通常のデータ］を［積み重ねたデータ］に変更します。

積み重ねたデータ用の追加のオプションが起動ウィンドウに表示されます。

4. 「不適合」を選択して［Y, 列］をクリックします。

5. 「X_ダイ」と「Y_ダイ」を選択して、［属性の ID］をクリックします。

6. 「ロット」と「ウエハー」を選択して、［対象の ID］をクリックします。
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7. 左下隅にあるオプションリストから、［空間的な指標の計算］を選択します。

図7.8 設定後の「クラスター分析」起動ウィンドウ

8. ［OK］をクリックします。

図7.9 「空間的な指標」ウィンドウ

1423箇所において、「不適合」か否かが測定されたため、属性は1423個あります。
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9. ［OK］をクリックして、「空間的な指標」ウィンドウの選択を確定します。

「階層型クラスター分析」レポートと「Wafer Stacked 不適合 空間的な指標」データテーブルの2つの   
ウィンドウが表示されます。

10. 樹形図の最上部にあるひし形のハンドルをクリックしてドラッグし、さまざまなクラスター数について検
討してみます。

ハンドルをドラッグすると、樹形図の下にある距離グラフの縦線が、対応するクラスター数の位置に移動
します。縦軸は該当のステップで結合されたクラスター間の距離です。グラフでは、クラスター数が7の
ときに傾きが横ばいになっているようです。

11.「階層型クラスター分析」の赤い三角ボタンをクリックし、［クラスターの数］を選択します。

12.「7」と入力し、［OK］をクリックします。

13.「階層型クラスター分析」の赤い三角ボタンをクリックし、［クラスターの要約］を選択します。

図7.10 「クラスター要約」レポート

ウエハーマップは、クラスターごとに不適合がどの位置で生じているかを描いています。クラスター 1に
は、104個のウエハーが含まれており、どの位置でも不適合は少ないです。クラスター 3には、5個のウ
エハーが含まれており、上部と下部に不適合が生じています。同時に作成されたデータテーブルで、各ウ
エハーに対して、ウエハーマップとホフ空間マップを確認できます。詳細については、「空間的な指標」
（152ページ）を参照してください。



152 階層型クラスター分析 第 7 章
統計的詳細 多変量分析
統計的詳細
ここでは、「階層的クラスター分析」プラットフォームの統計的詳細について説明します。

空間的な指標
［空間的な指標の計算］オプションを使用するには、データは積み重ねたデータでなければならず、また、座
標（X座標とY座標）が含まれている2つの列を [属性の ID]に指定する必要があります。いくつかの空間的
な指標は、ハフ変換に基づいて計算されます。詳しくは、White et al.（2008）およびBallard（1981）を参  
照してください。また、「空間的な指標でウエハーをクラスタリングする例」（149ページ）も参照してください。

「空間的な指標の選択」ウィンドウ

起動ウィンドウにおいて次の設定をした後に［OK］ボタンをクリックすると、「空間的な指標の選択」ウィン
ドウが呼び出されます。

• データ形式として［積み重ねたデータ］を選択する

• X座標とY座標が含まれている2つの列を、［属性の ID］に指定する

• ［対象の ID］列を1つ指定する

• ［空間的な指標の計算］チェックボックスにチェックする

「空間的な指標の選択」ウィンドウでは、どの空間的な指標をクラスター分析に用いるかを選択します。また、
それらの変数に対する重みを設定します。

変数 どの変数や指標を、クラスター分析で使用するかを選択します。空間的な指標は、応答Yから算出され
ます。

属性 これはY変数の値そのものです。各位置（2つの「属性の ID」変数で定義されている位置）でのY

変数の値です。

扇形の角度 扇形や半球形に分布していることを示す指標です。

円の半径 円状（ドーナッツ状）に分布していることを示す指標です。

筋の角度 同じ角度である筋（直線）を表す指標です

筋の位置 同じ距離である筋（直線）を表す指標です。
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ショット 領域をいくつかの四角形に分けたときに、特定の四角形に分布していることを示す指標です。
計算に用いる四角形の横と縦の長さを指定してください。「ショット」という用語は、半導体ウエハー
で使用されているものです。「ショット」は、複数のダイを含む矩形領域を意味します。

「ショットの横サイズ」と「ショットの縦サイズ」に値を入力してください。横サイズを4、縦サイズ
を5にすると、1つのショットに20個のダイが含まれることを意味します。一方、ショットの総数は
次のように計算されます。

floor[(hSize+hShotSize‐1)/hShotSize]* floor[(vSize+vShotSize‐1)/vShotSize]

ここで、hSizeはウェーハーの横サイズ、vSizeはvSizeは縦サイズです。また、hShotSizeは「ショッ
トの横サイズ」、vShotSizeは「ショットの縦サイズ」です。

メモ : ショット指標の変数名は、Shot[vert, horiz]のように付けられます。ここで、vertは垂直方向にお  
けるダイの位置、horizは水平方向におけるダイの位置です。

個数 指定された指標の個数です。指定された個数の指標がクラスター分析に使われます。

重み クラスター分析に使用される各指標にどれだけの重みを与えるかを決めるもの。（クラスター分析での
各変数に対する重み）

空間的な指標のレポート

以上のような設定をした後に「空間的な指標の選択」ウィンドウで［OK］をクリックすると、レポートとデー
タテーブルが表示されます。

「階層型クラスター分析」レポート

積み重ねたデータを使い、2つの「属性の ID」列を指定して分析を行った場合、［クラスターの要約］を選択
すると、マップ（ウェーハーマップ）も描かれます。このマップは、「属性の ID」列で定義された各座標での
クラスター平均を描いたものですです。これらのマップでは、「青 ‐>グレー ‐>赤」のカラーグラデーション
で、分位点をもとに色を付けています。分位点を色付けに用いるのは、外れ値による影響を軽減するためです。

空間的な指標のデータテーブル

新たに作成される空間的な指標のデータテーブルには、「対象の ID」の一意な組み合わせごとに1つの行で構
成されています。データの各セルには、「青 ‐>グレー ‐>赤」のカラーグラデーションが使われています。この
データテーブルには以下の列があります。

対象 2つの「属性の ID」変数によって定義されたX座標とY座標での応答値を示したヒートマップ。列のタ
イプは、「式」となっています。

ハフ ハフ空間のヒートマップ。列のタイプは、「式」となっています。ハフ空間に関しては、White et al.  

（2008）を参照してください。

空間的な指標 空間的な指標ごとに1列ずつ作成されます。それぞれに計算された空間的な指標が含まれてい
ます。セルは値によって色分けされます。
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距離の手法の計算式
ここでは、「階層型クラスター分析」プラットフォームで使用される距離を説明します。どの距離を分析に使
用するかは、起動ウィンドウで選択できます。それぞれの距離の特徴については、「距離の計算方法」（137

ページ）も参照してください。

計算式では、次のような記号を使います。小文字はオブザベーション（データ行）に関連するもの、大文字は
クラスターに関連するものです。

n: オブザベーションの数
v: 変数の数
xi: i番目のオブザベーション

CK: K番目のクラスター。{1, 2, ..., n} の部分集合を含む。

NK: CKに含まれるオブザベーションの数

x: 標本平均ベクトル
xK: クラスター CKの平均ベクトル

x  : xの要素の平方和の平方根（ベクトル xのユークリッド距離）

d(xi,xj): xi xj–
2

群平均法 群平均法の距離（の2乗）は、次の式で計算されます。

DKL
d xi xj 

NKNL

---------------------
j CL


i CK
=

重心法 重心法の距離（の2乗）は、次の式で計算されます。

DKL xK xL–
2

=

Ward法 Ward法の距離（の2乗）は、次の式で計算されます。

DKL

xK xL–
2

1

NK

-------- 1

NL

-------+
---------------------------=

最短距離法 最短距離法の距離（の2乗）は、次の式で計算されます。

DKL mini CK minj CL d xi xj =

最長距離法 最長距離法の距離（の2乗）は、次の式で計算されます。

DKL maxi CK maxj CL d xi xj =
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K Meansクラスター分析 
データ行をクラスタリング

k‐means法も、多変量データをもとに、値が近い行をグループにまとめる手法です。k‐means法は、200～
100,000行ほどある大きなデータテーブルに適しています。

k‐means法は、事前に指定されたクラスター数（クラスターの個数）に対して、反復アルゴリズムを用いま
す。k-meansは、クラスターの重心からの距離が最小になるように、各データ行をクラスターに分類します。
反復計算を行う前に、クラスター数（k）を指定しておく必要があります。ただし、さまざまなクラスター数
（k）を試してみて、その後に現在のデータに最もふさわしいだろうクラスター数を選ぶことはできます。

図8.1 三次元バイプロット
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「K Meansクラスター分析」プラットフォームの概要
JMPには、データ行をクラスタリングするためのプラットフォームが4つ用意されています。「K Meansクラ 
スター分析」は、そのなかの1つです。4つの手法の比較については、「クラスター分析用プラットフォームの
概要」（156ページ）を参照してください。

「K Meansクラスター分析」プラットフォームは、事前に指定されたクラスター数（クラスターの個数）に対 
して、反復アルゴリズムを用います。まず、クラスター数と同数の k個の点が選択されます。この点は、「ク
ラスターシード」と呼ばれており、クラスターの平均を示す最初の推定値です。そして、最も近くにあるクラ
スターシードに各データ行が割り振られます。次に、クラスターごとに平均を計算し、既存のクラスターシー
ドをそれらの新しく計算された平均に置き換えます。そして、そのように新しく計算されたクラスターシード
に、データ行が再び割り振られます。この処理が反復されると、最後にはクラスターシードの平均や割り振り
に変化が生じない状態になります。

k‐means法のこのようなアルゴリズムは、EMアルゴリズムの特殊形態です。EMアルゴリズムのEは期待値
（Expectation）、Mは最大化（Maximization）を意味します。k‐means法のアルゴリズムでは、クラスター
平均の計算が「期待値」のEステップで、最も近いクラスターへの点の割り当てが「最大化」のMステップ
になっています。

「K Meansクラスター分析」プラットフォームは、数値の列しか使用できません。列の尺度（名義尺度、順序 
尺度）は無視され、数値列がすべて連続尺度として処理されます。

「K Meansクラスター分析」プラットフォームでは、事前にクラスター数 k（または kの範囲）を指定してお 
く必要があります。ただし、さまざまな kの結果を比べて、データに最もふさわしいだろうクラスター数を後
から選択することはできます。

k‐means法の背景については、SAS Institute Inc.（2005）およびHastie et al.（2009）を参照してください。

クラスター分析用プラットフォームの概要
クラスタリングは、多変量データをもとに、値が近い行をグループにまとめていく手法です。通常、データ点
はn次元空間全体に均等に散らばっておらず、いくつかの塊（クラスター）になっているでしょう。それらの
クラスターを見つけ出すと、データをよりよく理解できるようになるでしょう。

メモ : JMPには、変数をクラスタリングするためのプラットフォームも用意されています。「変数のクラスタ 
リング」（197ページ）章を参照してください。

JMPには、データ行（オブザベーション）をクラスタリングするためのプラットフォームが4つ用意されています。

• 「階層型クラスター分析」は、数千行までの小さなテーブルに適しており、文字データにも対応します。行
がツリー型の階層構造にまとめられます。クラスタリングの処理が終わった後でも、クラスターの個数を
変更することができます。

• 「K Meansクラスター分析」は、数十万行までの大きいデータに適しています。この分析は、数値データ 
だけに対応しています。処理を開始する前に、クラスターの数 kを指定する必要があります。まず、適切
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と思われるシード点が推定されます。その後、各点をクラスターに割り当てる作業とクラスター中心を再
計算する作業が交互に繰り返されます。

• 「正規混合」は、複数の多変量正規分布の混合分布から得られた、重なりがあるデータに適しています。こ
の分析は、数値データだけに対応しています。外れ値があるような場面では、それらの外れ値を表すため
に、一様分布に従うと仮定したクラスターを使用できます。また、［ロバスト正規混合］オプションによ
りロバストな推定を行うこともできます。

この手法では、処理を開始する前に、クラスターの個数を指定しておく必要があります。最尤法によって、
混合割合、平均、標準偏差、相関係数といったパラメータが同時に推定されます。各点に、それぞれの各
グループに属する事後確率が計算されます。推定値の反復計算にはEMアルゴリズムが使用されています。

表8.1 クラスター分析の手法のまとめ 

 手法 データタイプまたは尺度 データテーブルのサイズ クラスター数の指定

階層型クラスター分析 すべて 高速Ward法の場合、
200,000行まで

その他の手法の場合、
5,000 行まで

なし

K Meansクラスター分析 数値 数百万行まで あり

正規混合分布法 数値 制限なし あり

潜在クラス分析 名義尺度または順序尺度 制限なし あり

• カテゴリカルデータの場合は、「潜在クラス分析」が適しています。この手法では、処理を開始する前に、
クラスターの個数を指定しておく必要があります。多項分布の混合分布がモデルとして仮定されます。各
データ行に対して、各クラスターに属する事後確率が計算されます。そして、属する事後確率が最も高い
クラスターに分類されます。

K-Meansクラスターの例
この例では、「Cytometry.jmp」サンプルデータテーブルを使って、データ行のクラスタリングを行います。サ
イトメトリー（cytometry）は、細胞の表面のマーカーを検出するのに使用されています。これらのマーカー
は、特定の疾病を診断するのに役立ちます。この例では、サイトメトリー測定で読み取った4つのマーカーに
基づいて、データ行をグループに分けます。

1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Cytometry.jmp」を開きます。

2. ［分析］>［クラスター分析］>［K Meansクラスター分析］を選択します。

3. 「CD3」、「CD8」、「CD4」、「MCB」を選択して［Y, 列］をクリックします。

4. ［OK］をクリックします。

5. 「クラスターの数」の横に「3」と入力します。
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6. 「オプション クラスターの最大数」の横に「15」と入力します。

クラスターの最大数を15に設定したため、3～15個のクラスターのあてはめが行われます。その後、最
も適しているであろうクラスター数を選択できます。

7. ［実行］をクリックします。

図8.2 「クラスターの比較」レポート

「クラスターの比較」レポートは、レポートウィンドウの最上部に表示されます。CCC（Cubic Clustering 

Criterion：立方クラスタリング規準）の最も大きいときのクラスタリングが、最も適していると考えら
れるものです。この例では、クラスター数が11のときに、CCCが最大となっています。

8. 「K Means法クラスター数=11」のレポートまでスクロールします。
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図8.3 「K Means法クラスター数=11」レポート

「クラスター要約」レポートには、11個のクラスターそれぞれのオブザベーション数（データの行数）が
表示されています。「クラスター平均」レポートには、4つのマーカーの読み取り値の、クラスターごとの
平均が表示されています。

9. 「K Means法クラスター数=11」の赤い三角ボタンをクリックし、［パラレルプロット］を選択します。



160 K Meansクラスター分析 第 8 章
K-Meansクラスターの例 多変量分析
図8.4 Cytometryデータのパラレルプロット

パラレルプロットからは、どのようにデータがクラスターごとに分布しているかが分かります。これらの
プロットを使って、クラスター間でどのような違いがあるかを確認しましょう。クラスター 4、6、7、8、
9では、CD8の値が比較的低く、CD4の値が高いことがわかります。一方、クラスター 1ではCD8の値
が高く、CD4の値が低くなっています。

10.「K Means法クラスター数=11」の赤い三角ボタンをクリックして［バイプロット］を選択します。
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図8.5 Cytometryデータのバイプロット

最初の2つの主成分に基づいて、他から最も離れているように見えるクラスターは、クラスター 3、10、
11です。これらは、図8.4のパラレルプロットを見ても、他のクラスターのプロットと異なっていること
が確認できます。

「K Meansクラスター分析」プラットフォームの起動
「K Meansクラスター分析」プラットフォームを起動するには、［分析］>［クラスター分析］>［K Meansク  
ラスター分析］を選択します。図8.6は、「Cytometry.jmp」に対する起動ウィンドウです。

図8.6 K Meansクラスター分析の起動ウィンドウ
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Y, 列 クラスター分析の対象となる変数を指定します。

メモ : k‐meansクラスター分析では、数値の列しか使用できません。

重み この役割を割り当てた列の数値は、分析において各行の重みとして使用されます。

度数 この役割を割り当てた列の数値は、分析において各行の度数として使用されます。

By この列の水準に従ってデータがグループ化され、それぞれ個別に分析されます。指定した列の水準ごと
に、対応する行が分析されます。分析結果は、個別のレポートにまとめられます。複数のBy変数を指定
した場合は、By変数の水準のすべての組み合わせごとに分析が行われます。

起動ウィンドウのオプション

デフォルトの手法として［K‐Means法］が選択されていますが、［階層型］または［正規混合］を選択するこ
ともできます。［K‐Means法］または［正規混合］を選択し、［OK］をクリックすると、設定パネルが表示
されます。「「反復クラスター分析」設定パネル」（163ページ）を参照してください。

列ごとに標準化 列ごとに個別に標準化します。変数の測定尺度が異なる場合に、1つの変数が結果に強い影
響をもつのを防ぐのに用います。たとえば、ある変数が0から1000までに分布しており、別の変数が0か
ら10までに分布していたとします。標準化すれば、前者の変数によってクラスター分析の結果がほとんど
決まってしまう現象を回避できます。

Johnson変換 Y変数に Johnson分布をあてはめ、その結果をもとに正規分布に近づくようにデータを変換
します。［列ごとに標準化］を選択した場合は、Y変数ごとに Johnson変換が行われます。［列ごとに標準
化］を選択しなかった場合は、すべてのY変数の値に単一の Johnson変換が行われます。Johnson Sb分 
布と Johnson Su分布が検討され、最尤法によって推定されます。Johnson Sb分布と Johnson Su分布に   
ついては、『基本的な統計分析』の「一変量の分布」章を参照してください。

Johnson変換はデータが正規分布に近づき、歪度が小さくなるように、また、変換後に外れ値が分布の中
央により近づくように、データの変換を試みます。

「反復クラスター分析」レポート
起動ウィンドウで［OK］をクリックすると、以下のものを表示した「反復クラスター分析」レポートウィン
ドウが開きます。

• 「変換」レポート （［Johnson変換］オプションを選択した場合にのみ表示されます。）「変換」レポート 
には、［Y, 列］に指定した変数ごとに、変換の情報が表示されています。Y変数ごとに、Johnson Sb分布  
と Johnson Su分布のいずれかのうち、あてはまりが良かったほうの に対するパラメータ推定 
値が表示されています。Johnson分布の詳細については、『基本的な統計分析』の「一変量の分布」章を
参照してください。

• モデルのあてはめに関する「設定パネル」。「設定パネル」については、「「反復クラスター分析」設定パネ
ル」（163ページ）を参照してください。

     
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モデルをあてはめるごとに、ウィンドウにレポートが追加されていきます。「「K Means法クラスター数=<k>」 
レポート」（165ページ）を参照してください。

反復クラスター分析のオプション
変換の計算式を保存 （Johnson変換オプションを選択した場合にのみ表示されます。）変換したデータをデー
タテーブルの新しい式列として保存します。

以下のオプションについて詳しくは、『JMPの使用法』の「JMPのレポート」章を参照してください。

ローカルデータフィルタ 現在のレポートにおいてデータをフィルタリングするローカルデータフィルタを
表示するか、非表示にします。

やり直し 分析を繰り返すオプションや、やり直すオプションを含みます。また、［自動再計算］オプション
を選択すると、このオプションに対応しているプラットフォームにおいて、データテーブルに加えた変更
が、該当するレポートに即座に反映されるようになります。

スクリプトの保存 レポートを再現するためのスクリプトを保存するオプションが、保存先ごとに用意されて
います。

Byグループのスクリプトを保存 By変数の全水準に対するレポートを再現するためのスクリプトを保存す
るオプションが、保存先ごとに用意されています。起動ウィンドウでBy変数を指定した場合のみ使用可
能です。

「反復クラスター分析」設定パネル
図8.7は、「Cytometry.jmp」データテーブルの「設定パネル」です。クラスター数を1つずつ指定して1回、
1回、実行していくことも、［クラスター最大数］オプションを使って、あてはめるクラスター数の範囲を指
定し、まとめて実行することもできます。
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図8.7 「反復クラスター分析」設定パネル

この設定パネルには次のようなオプションがあります。

外れ値の除去 多変量の外れ値を検出します。調べたい近傍点の最大数を入力します。［OK］を入力すると、
各点から第1近傍点への距離、各点から第2近傍点への距離、…とグラフが描かれていき、指定した最大
数までのグラフが描かれます。

注意 : 近傍点における個数を表すには、「k」という記号が使われることが多いです。一方、k‐means法で 
はクラスター数が「k」と表されることが多いです。この両者は関係ありません。

「第k番目の近傍点への距離」プロットの下に、次のようなオプションが表示されます。

除外のリセット 同じレポート内で新しいクラスター分析を実行する場合に、現在の除外状態を反映させ
ます。たとえば、近傍点プロットや散布図から、データテーブルのいくつかの行の属性を「除外」に
したとします。同じレポート内の設定パネルで新たなクラスター分析を実行するときに、それらの行
を計算から除外したい場合には、このボタンをクリックしてください。

散布図行列 すべてのY変数に対する散布図行列を描きます。この散布図行列は、現在のレポートとは別
のウィンドウに表示されます。

近傍距離の保存 各点から k番目の近傍点までの距離を、新しい列に保存します。

閉じる 外れ値除去の結果をレポートから削除します。

手法 次のクラスター分析手法を使用できます。

K-Meansクラスター分析 この章で説明しています。

正規混合分布法 「正規混合分布法」章の「「反復クラスター分析」設定パネル」（177ページ）で説明し
ています。

ロバスト正規混合 「正規混合分布法」章の「「正規混合 クラスター数=<k>」レポート」（179ページ）で 
説明しています。
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自己組織化マップ 「自己組織化マップの設定パネル」（168ページ）で説明しています。

クラスターの数 形成されるクラスターの数。

オプション クラスター最大数 形成されるクラスター数の上限値。この値を指定した場合、［クラスターの数］
の値とこの値の間にあるすべての整数に対し、分析が行われます。

実行 ［1ステップ］が選択されている場合を除き、k‐means法の反復計算を最後まで実行します。

1ステップ k‐mean法の反復計算を1ステップずつ実行したい場合には、このチェックボックスにチェック
します。［1ステップ］を選択した場合、［実行］ボタンをクリックしてもクラスター分析は実行されませ
ん。レポートに［実行］ボタンと［ステップ］ボタンという2つのボタンが表示されます。

– 一度に1ステップずつ反復を実行するには［ステップ］ボタンをクリックします。

– 反復計算を最後まで行うには［実行］ボタンをクリックします。

クラスター内の標準偏差を使用 このオプションを使うと、距離は各クラスター内で推定された標準偏差に
よって標準化して計算されます。このオプションを使わない場合、距離は変数ごとに全体の標準偏差の推
定値によって標準化して計算されます。

標本抽出率を使って距離をシフト クラスターのサイズ（該当するクラスターに属するデータの行数）に基づ
いて距離を調整します。クラスターのサイズが異なる場合、小さなクラスターより大きなクラスターに属
する事前確率の方が高いと仮定されます。そのため、サイズが大きなクラスターに割り当てられる確率の
ほうが高くなります。

「K Means法クラスター数=<k>」レポート
設定パネルで［実行］をクリックすると、次のレポートが表示されます。

• 「クラスターの比較」レポート 「「クラスターの比較」レポート」（166ページ）を参照してください。

• 1つまたは複数の「K Means法クラスター数=<k>」レポート。ここで、kはクラスターの個数です。「K 

Means法クラスター数=<k>」レポートは、あてはめを実行する度に表示されます。

「Cytometry.jmp」データテーブルで変数「CD3」から「MCB」を［Y, 列］に指定して実行した結果の「クラ 
スターの比較」レポートと「K Means法クラスター数=<k>」レポートは、図8.2および「「K Means法クラ  
スター数=11」レポート」（159ページ）のようになります。
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「クラスターの比較」レポート
「クラスターの比較」レポートには、異なるクラスター数のモデルを比較するための統計量が表示されます。
この統計量は「立方体クラスター規準」（CCC: Cubic Clustering Criterion）と呼ばれているものです。CCC   

が大きいほど、クラスターによって適切に分けられているであろうことを示しています。最良のクラスター数
には、「最適」列に「最適CCC」と記述されます。CCCについての詳細は、SAS Institute Inc.（1983）を  
参照してください。なお、分析対象のデータに同じ数値しかもたない列があった場合、その列はCCCの計算
から除外されます。

「K Means法クラスター数=<k>」レポート
「K Means法クラスター数=<k>」レポートには、クラスターごとに次のような要約統計量が表示されます。

• 「クラスター要約」レポートには、クラスター番号、クラスターごとのオブザベーション数（データの行
数）、および、反復計算が収束するまでにかかった反復回数が表示されます。

• 「クラスター平均」レポートには、クラスターごとに分けて算出された、各変数の平均が表示されます。

• 「クラスター標準偏差」レポートには、クラスターごとに分けて算出された、各変数の標準偏差が表示さ
れます。

「K Means法クラスター数=<k>」レポートのオプション
「K Means法クラスター数=<k>」レポートには、次のようなオプションがあります。

バイプロット データの主成分のうち最初の2つを軸にして、点とクラスターをプロットします。クラスター
中心の周りに円が描かれます。円の大きさはクラスター内のデータ数に比例します。陰影つきの領域は、
平均を中心とした50%の等密度面で、そのクラスター内のオブザベーションのうち50%がその領域内に
収まることを示しています（Mardia et al., 1980）。プロットの下に、クラスターの色をデータテーブル   
に保存するオプションが表示されます。固有値は降順に表示されます。

バイプロットオプション バイプロットの外観をコントロールするための次のようなオプションがあります。

バイプロット線の表示 バイプロット線を表示します。ラベルの付いたバイプロット線は、主成分を基底
とした部分空間における共変量の方向を示します。これは、各変数の各主成分に対する関連の度合を
示します。

バイプロット線の位置 バイプロット線の位置と半径のスケールを指定できます。デフォルトでは、点
(0,0)を出発点とします。プロットでバイプロット線をドラッグして移動するか、またはこのオプショ
ンによって出発点の座標を指定できます。半径のスケールオプションを使ってバイプロット線のス
ケールを調整し、バイプロット線を見やすくすることもできます。

クラスターのマーカー分け データテーブルの各行に、クラスターに応じたマーカーをつけます。

三次元バイプロット データの3次元バイプロットを表示します。3つ以上の変数がある場合のみ使用できます。
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パラレルプロット クラスターごとにパラレルプロットを作成します。オプションで、プロットにおけるデー
タや平均の表示／非表示を切り替えることができます。詳細については、『グラフ機能』の「パラレルプ
ロット」章を参照してください。

散布図行列 すべてのY変数に対する散布図行列を描きます。この散布図行列は、現在のレポートとは別の
ウィンドウに表示されます。

色をテーブルに保存 データテーブルの各行に、クラスターに応じたマーカーをつけます。

クラスターの保存 データテーブルに次の2つの列を保存します。

– 各行に割り振られたクラスターの番号を含む「クラスター」列。

– （［自己組織化マップ］を選択した場合を除きます。）各オブザベーション（各データ行）と、それが属
するクラスターの平均との間の、標準化した距離を含む「距離」列。まず、変数ごとに、観測値とクラ
スター平均との差を、その変数全体の標準偏差で割ります。これらの標準化した差から変数全体の平方
和を求めます。その平方和の平方根が「距離」として求められます。なお、［Johnson変換］を選択し
た場合、「距離」は変換後の変数から計算されます。

クラスター計算式の保存 「クラスター計算式」という計算式列をデータテーブルに保存します。この計算式
は、どのクラスターに属するかを求めるものになっています。

クラスターのシミュレーション クラスターの平均と標準偏差の推定値を使ってシミュレーションしたデー
タを含む、新しいデータテーブルを作成します。

削除 クラスター分析のレポートを削除します。

自己組織化マップ
自己組織化マップ（SOM）はTeuvo Kohonen（1989、1990）によって開発され、その他のニューラルネッ 
ト専門家や統計学者によって拡張されてきました。本来の自己組織化マップは、元々のニューラルネットアル
ゴリズムのような学習プロセスとして構築されましたが、JMPの自己組織化マップは、k‐meansクラスター
分析の特殊形態に過ぎません。これは、自己組織化マップに関する文献でいう「局所重み付き線形平滑化を行
う一括学習型アルゴリズム」に該当します。

自己組織化マップは、ただクラスターを形成するだけではありません。クラスターグリッドを作成し、結果的
にグリッド上で近くに位置するクラスターの点が多変量空間においても近くに位置するよう、点を配置しま
す。従来の k‐meansクラスター分析では、クラスターの構造が不定でしたが、自己組織化マップのクラスター
はグリッド構造を持っています。このグリッド構造は、クラスターを2次元で解釈するときに大変役立ちます。
クラスター間の距離が短いほど、それらのクラスターは類似するためです。「自己組織化マップのアルゴリズ
ムについて」（169ページ）を参照してください。
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自己組織化マップの設定パネル
反復クラスター分析パネルの「方法」リストから［自己組織化マップ］オプションを選択します（図8.8）。

図8.8 自己組織化マップの設定パネル

パネルのオプションの一部は、「「反復クラスター分析」設定パネル」（163ページ）で説明されています。以
下、その他のオプションについて説明します。

クラスターの数 SOMでは使用しません。

オプション クラスター最大数  SOMでは使用しません。

行数 クラスターグリッドの行数。

列数 クラスターグリッドの列数。

帯域幅 帯域幅　(バンド幅 )　は、近隣のクラスターが重心を予測するのに与える影響を指定します。帯域幅
が小さいほど、より近いクラスターの重みが大きくなります。
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「自己組織化マップ」レポート

図8.9 「自己組織化マップ」レポート

「自己組織化マップ」レポートには、要求されたグリッドのサイズに応じた名前が付けられます。指定された
帯域幅（バンド幅）が、自己組織化マップのグリッドレポートの最上部に表示されます。レポートに示される
その他の統計的な結果は、k‐means法の結果と同じです。「「K Means法クラスター数=<k>」レポート」（166 

ページ）を参照してください。

自己組織化マップの赤い三角ボタンのメニューについては、「「K Means法クラスター数=<k>」レポートのオ 
プション」（166ページ）を参照してください。

自己組織化マップのアルゴリズムについて
JMPでの自己組織化マップ処理は、次のように行われます。

• 最初のクラスターシードは、多次元空間をほぼ網羅する方法で選択します。JMPでは、第2次元までの主
成分をもとに、シードを決めます。

• 次に、この主成分空間にグリッドを配置します。グリッドの一番外側の辺は、各次元で中心から 2.5標準
偏差だけ離れたところに位置します。このグリッドを元の変数空間に変換し、クラスターのシードを決定
します。

• k‐means法と同じように、各点を最も近いクラスターに割り当てていきます。
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• k‐means法と同じように、各クラスターの平均を計算します。そして、各変数におけるクラスター平均を
応答変数、自己組織化マップのグリッド座標を説明変数とした重み付き回帰を行います。重み関数として
「カーネル」関数を用いており、中心を推定するために用いたクラスターに対して大きな重みを与え、グ
リッド内で離れたクラスターほど重みは小さくなるようにしています。この回帰による予測値が新しいク
ラスター平均です。

• 以上の手順が、処理が収束するまで反復されます。



第 9 章  
正規混合分布法
多変量正規分布によりデータ行をクラスタリング

データが重なりのある多変量正規分布から得られたものである場合は、「正規混合」プラットフォームを用い
るとよいでしょう。また、このプラットフォームでは、外れ値がある場合のために、「ロバスト正規混合」と
いうオプションも用意されています。「正規混合」プラットフォームでは、処理を開始する前に、クラスター
の個数を指定する必要があります。

「正規混合」プラットフォームは、「データが多変量正規分布の混合分布に従っている」と仮定した方法です。
計算には、反復アルゴリズムが使われています。複数の混合されている各多変量正規分布が、それぞれ、1つ
のクラスターを表します。

クラスターがはっきりと分かれている場合は、階層型クラスター分析や k‐means法が妥当です。しかし、ク
ラスターが重なり合っている場合は正規混合法の方が妥当です。なぜなら、正規混合法は、境界によってグ
ループを排他的に分類するのではなく、各クラスターに所属する確率を求めるからです。

図9.1 正規混合バイプロット
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「正規混合」クラスター分析プラットフォームの概要
JMPには、データ行をクラスタリングするためのプラットフォームが4つ用意されています。「正規混合」は、
そのなかの1つです。4つの手法の比較については、「クラスター分析用プラットフォームの概要」（172ペー
ジ）を参照してください。

正規混合法は、数値変数に対するクラスター分析手法のひとつで、計算には反復アルゴリズムが使われていま
す。正規混合法は、各クラスター内に分類される確率も予測します。正規混合法では、「分析対象の多変量デー
タが、多変量正規分布の混合分布に従っている」と仮定しています。各クラスターの平均ベクトルと共分散行
列の推定値が求められます。McLachlan and Krishnan（1997）およびHand et al.（2001）の第9.6節を    
参照してください。

メモ : 正規混合法のアルゴリズムでは、反復計算におけるクラスター中心の開始値に乱数が使われています。 
そのため、分析を実行する度に少し異なる結果になります。

多変量の外れ値があると疑われる場合は、「外れ値のクラスター」を仮定するか、または「ロバスト正規混合」
を使用してください。「外れ値のクラスター」オプションは、ひとつのクラスターが一様分布に従うと仮定し
ます。また、「ロバスト正規混合」オプションはロバストな方法でパラメータを推定します。これらの方法で
は、通常の正規混合法よりも外れ値による影響が少なくなります。詳細については、「外れ値のクラスター」
（179ページ）および「ロバスト正規混合の詳細」（183ページ）を参照してください。

クラスター分析用プラットフォームの概要
クラスタリングは、多変量データをもとに、値が近い行をグループにまとめていく手法です。通常、データ点
はn次元空間全体に均等に散らばっておらず、いくつかの塊（クラスター）になっているでしょう。それらの
クラスターを見つけ出すと、データをよりよく理解できるようになるでしょう。

メモ : JMPには、変数をクラスタリングするためのプラットフォームも用意されています。「変数のクラスタ 
リング」（197ページ）章を参照してください。

JMPには、データ行（オブザベーション）をクラスタリングするためのプラットフォームが4つ用意されています。

• 「階層型クラスター分析」は、数千行までの小さなテーブルに適しており、文字データにも対応します。行
がツリー型の階層構造にまとめられます。クラスタリングの処理が終わった後でも、クラスターの個数を
変更することができます。

• 「K Meansクラスター分析」は、数十万行までの大きいデータに適しています。この分析は、数値データ 
だけに対応しています。処理を開始する前に、クラスターの数 kを指定する必要があります。まず、適切
と思われるシード点が推定されます。その後、各点をクラスターに割り当てる作業とクラスター中心を再
計算する作業が交互に繰り返されます。

• 「正規混合」は、複数の多変量正規分布の混合分布から得られた、重なりがあるデータに適しています。こ
の分析は、数値データだけに対応しています。外れ値があるような場面では、それらの外れ値を表すため
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に、一様分布に従うと仮定したクラスターを使用できます。また、［ロバスト正規混合］オプションによ
りロバストな推定を行うこともできます。

この手法では、処理を開始する前に、クラスターの個数を指定しておく必要があります。最尤法によって、
混合割合、平均、標準偏差、相関係数といったパラメータが同時に推定されます。各点に、それぞれの各
グループに属する事後確率が計算されます。推定値の反復計算にはEMアルゴリズムが使用されています。

表9.1 クラスター分析の手法のまとめ 

 手法 データタイプまたは尺度 データテーブルのサイズ クラスター数の指定

階層型クラスター分析 すべて 高速Ward法の場合、
200,000行まで

その他の手法の場合、
5,000 行まで

なし

K Meansクラスター分析 数値 数百万行まで あり

正規混合分布法 数値 制限なし あり

潜在クラス分析 名義尺度または順序尺度 制限なし あり

• カテゴリカルデータの場合は、「潜在クラス分析」が適しています。この手法では、処理を開始する前に、
クラスターの個数を指定しておく必要があります。多項分布の混合分布がモデルとして仮定されます。各
データ行に対して、各クラスターに属する事後確率が計算されます。そして、属する事後確率が最も高い
クラスターに分類されます。

正規混合クラスター分析の例
サイトメトリー（Cytometry）は、細胞のさまざまな特徴を測定するのに使用されます。細胞マーカーを測
定することは、特定の疾病を診断するのに役立ちます。この例では、サイトメトリーで測定した4つのマー
カーに基づいてオブザベーション（データ行）をクラスターに分類します。

1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Cytometry.jmp」を開きます。

2. ［分析］>［クラスター分析］>［正規混合］を選択します。

3. 「CD3」、「CD8」、「CD4」、「MCB」を選択して［Y, 列］をクリックします。

4. ［OK］をクリックします。

5. 「クラスターの数」の横に「6」と入力します。

6. ［実行］をクリックします。

メモ : このアルゴリズムではランダムな初期値が使用されるため、結果は分析の度にわずかに異なります。



174 正規混合分布法 第 9 章
正規混合クラスター分析の例 多変量分析
図9.2 正規混合 クラスター数=6

「クラスター要約」レポートには、6個の各クラスターに含まれるオブザベーションの数（データの行数）
が表示されます。「クラスター平均」レポートには、4変数それぞれの、クラスターごとの平均が表示され
ます。

7. 「正規混合 クラスター数=6」の横の赤い三角ボタンをクリックし、［三次元バイプロット］を選択します。

メモ : このアルゴリズムではランダムな初期値が使用されるため、結果の三次元バイプロットは分析を行 
う度にわずかに異なります。
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図9.3 Cytometryデータの三次元バイプロット

このプロットには、クラスターにあてはめられた正規密度の等高線が表示されます。最初の3つの主成分
に基づいた場合、1つのクラスターが他のクラスターとは際立って離れているようです。

「正規混合」クラスター分析プラットフォームの起動
「正規混合」クラスター分析プラットフォームを起動するには、［分析］>［クラスター分析］>［正規混合］を
選択します。図9.4に示す「クラスター分析」起動ウィンドウは、「Cytometry.jmp」サンプルデータテーブル
を使用しています。
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図9.4 正規混合の起動ウィンドウ

Y, 列 クラスター分析の対象となる変数を指定します。

メモ : 正規混合クラスター分析では、数値の列しか使用できません。

重み この役割を割り当てた列の数値は、分析において各行の重みとして使用されます。

度数 この役割を割り当てた列の数値は、分析において各行の度数として使用されます。

By この列の水準に従ってデータがグループ化され、それぞれ個別に分析されます。指定した列の水準ごと
に、対応する行が分析されます。分析結果は、個別のレポートにまとめられます。複数のBy変数を指定
した場合は、By変数の水準のすべての組み合わせごとに分析が行われます。

オプション
デフォルトの手法として［正規混合］が選択されていますが、［階層型］または［正規混合］を選択すること
もできます。［K‐Means法］または［正規混合］を選択し、［OK］をクリックすると、設定パネルが表示さ
れます。「「反復クラスター分析」設定パネル」（177ページ）を参照してください。

列ごとに標準化 変数の測定尺度が異なる場合に、1つの変数が結果に強い影響をもつのを防ぐのに用います。
たとえば、ある変数が0から1000までに分布しており、別の変数が0から10までに分布していたとしま
す。標準化すれば、前者の変数によってクラスター分析の結果がほとんど決まってしまう現象を回避でき
ます。

Johnson変換 ［列ごとに標準化］を選択した場合は、Y変数ごとに Johnson変換が行われます。このとき、
Johnson Sb分布と Johnson Su分布が検討されます。また、最尤法によって推定されます。『基本的な統  
計分析』の「一変量の分布」章を参照してください。

Johnson変換はデータが正規分布に近づき、歪度が小さくなるように、また、外れ値が変換後には分布の
中央により近づくように、データの変換を試みます。
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メモ : ［Johnson変換］を選択し、［列ごとに標準化］を選択しなかった場合は、すべてのY変数の値に 
対して単一の Johnson変換が行われます。

「反復クラスター分析」レポート
起動ウィンドウで［OK］をクリックすると、以下のものを表示した「反復クラスター分析」レポートウィン
ドウが開きます。

• 「変換」レポート （［Johnson変換］オプションを選択した場合にのみ表示されます。）「変換」レポート 
には、［Y, 列］に指定した変数ごとに、変換の情報が表示されています。Y変数ごとに、Johnson Sb分布  
と Johnson Su分布のいずれかのうち、あてはまりが良かったほうの に対するパラメータ推定 
値が表示されています。Johnson分布の詳細については、『基本的な統計分析』の「一変量の分布」章を
参照してください。

• モデルのあてはめに関する「設定パネル」。「設定パネル」については、「「反復クラスター分析」設定パネ
ル」（177ページ）を参照してください。モデルをあてはめるごとに、ウィンドウにレポートが追加されて
いきます。「「正規混合 クラスター数=<k>」レポート」（179ページ）を参照してください。

反復クラスター分析のオプション
変換の計算式を保存 （Johnson変換オプションを選択した場合にのみ表示されます。）変換したデータをデー
タテーブルの新しい列として保存します。

以下のオプションについて詳しくは、『JMPの使用法』の「JMPのレポート」章を参照してください。

ローカルデータフィルタ 特定のレポートのデータをフィルタリングするためのローカルデータフィルタを
表示するか、非表示にします。

やり直し 分析を繰り返すオプションや、やり直すオプションを含みます。また、［自動再計算］オプション
を選択すると、このオプションに対応しているプラットフォームにおいて、データテーブルに加えた変更
が、該当するレポートに即座に反映されるようになります。

スクリプトの保存 レポートを再現するためのスクリプトを保存するオプションが、保存先ごとに用意されて
います。

「反復クラスター分析」設定パネル
「CD3」から「MCB」までの変数を［Y, 列］に指定した「Cytometry.jmp」データテーブルの「設定パネル」 
を図9.5に示します。「設定パネル」を使ってクラスター数を1つ指定して1回ずつ実行していくことも、［ク
ラスター最大数］オプションを使って、クラスター数の範囲を指定し、まとめて実行することもできます。

     
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図9.5 正規混合法の設定パネル

正規混合法の設定パネルには、次のようなオプションがあります。

外れ値の除去 多変量の外れ値を検出します。調べたい近傍点の最大数を入力します。［OK］を入力すると、
各点から第1近傍点への距離、各点から第2近傍点への距離、…とグラフが描かれていき、指定した最大
数までのグラフが描かれます。

注意 : 近傍点における個数を表すには、「k」という記号が使われることが多いです。一方、k‐means法で 
はクラスター数が「k」と表されることが多いです。この両者は関係ありません。

「第k番目の近傍点への距離」プロットの下に、次のようなオプションが表示されます。

除外のリセット 同じレポート内で新しいクラスター分析を実行する場合に、現在の除外状態を反映させ
ます。たとえば、近傍点プロットや散布図から、データテーブルのいくつかの行に対して、その属性
を「除外」にしたとします。同じレポート内の設定パネルで新たなクラスター分析を実行するときに、
それらの行を計算から除外してクラスター分析を行うには、このボタンをクリックしてください。

散布図行列 すべてのY変数に対する散布図行列を描きます。この散布図行列は、現在のレポートとは別
のウィンドウに表示されます。

近傍距離の保存 各行から k番目の近傍点までの距離をデータテーブルの新しい列に保存します。

閉じる 外れ値除去の結果をレポートから削除します。

手法 使用できるクラスター分析の手法は次のとおりです。

K-Meansクラスター分析 「K Meansクラスター分析」章の「「反復クラスター分析」設定パネル」（163 

ページ）で説明しています。

正規混合分布法 この章で説明しています。



第 9 章 正規混合分布法 179
多変量分析 「正規混合 クラスター数=<k>」レポート
ロバスト正規混合 この章で説明しています。「「正規混合 クラスター数=<k>」レポート」（179ページ） 
を参照してください。

自己組織化マップ 「K Meansクラスター分析」章の「自己組織化マップの設定パネル」（168ページ）で 
説明しています。

クラスターの数 形成されるクラスターの数。

オプション クラスター最大数 形成されるクラスター数の上限値。この値を指定した場合は、［クラスターの
数］の値とこの値の間にあるすべての整数に対し、分析が行われます。

実行 クラスターをあてはめます。

対角分散 共分散行列の非対角要素をすべて0に固定し、変数間に相関のない多変量正規分布をあてはめます。

メモ : このオプションは、オブザベーション数が列数より少ない場合に、共分散行列が特異になるのを防 
ぐ目的で使用します。また、変数の数が多い場合に、大規模な共分散行列の計算を回避するためにも使用
します。

外れ値のクラスター 通常の正規分布のクラスターには分類されない外れ値を検出する目的で、クラスターを
1つ追加します。この外れ値のクラスターには「0」という番号がつけられ、オブザベーションの度数が
「クラスター要約」レポートに表示されます。外れ値のクラスターに分類されるオブザベーションの分布
は、オブザベーションを囲む超立方体に対して一様であると仮定されます。

ツアー 推定計算を行う回数（ツアーの回数）。推定計算は、異なる初期値を使って行われます。異なる初期
値で独立した推定を何回も行うことにより、局所解への収束が軽減されます。

最大反復回数 EMアルゴリズムにおける反復計算の最大反復数です。

収束規準 指定した基準値以下になると、EMアルゴリズムにおける反復計算が停止されます。この基準値に
は、対数尤度の差が使われています。

「正規混合 クラスター数=<k>」レポート
設定パネルで［実行］をクリックすると、次のレポートが表示されます。

• 「クラスターの比較」レポート 「「クラスターの比較」レポート」（180ページ）を参照してください。

• 1つまたは複数の「正規混合 クラスター数=<k>」レポート。ここで、kはクラスターの個数です。「K 

Means法クラスター数=<k>」レポートは、あてはめを実行する度に表示されます。

「Cytometry.jmp」データテーブルで変数「CD3」から「MCB」を［Y, 列］に指定して実行した結果の「クラ 
スターの比較」レポートと「正規混合 クラスター数=<k>」レポートは、図9.2および「正規混合 クラスター  
数=6」（174ページ）のようになります。
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「クラスターの比較」レポート
「クラスターの比較」レポートには、異なるモデルを比較するための規準統計量が表示されます。それらはBIC

とAICcの2つです。これらの規準統計量が小さいほど、モデルとして良いことを示唆しています。最良のあ
てはめは、「最適」列にそれが記されます。なお、［ロバスト正規混合］を選択した場合、「クラスターの比較」
レポートにこれらの統計量は表示されません。

「正規混合 クラスター数=<k>」レポート
「正規混合 クラスター数=<k>」レポートには、クラスターごとに要約統計量が表示されます。

• 「クラスター要約」レポートには、クラスター番号、クラスターごとのオブザベーション数（データの行
数）、および、割合が表示されます。

• 「クラスター平均」レポートには、クラスターごとに分けて算出された、各変数の平均が表示されます。

• 「クラスター標準偏差」レポートには、クラスターごとに分けて算出された、各変数の標準偏差が表示さ
れます。

• その下の表には、(‐1)*対数尤度、BIC、AICcが表示されます。

• 「正規混合分布の相関」レポートには、クラスターごとの相関行列の推定値が表示されます。

「正規混合 クラスター数=<k>」レポートのオプション
バイプロット データの主成分のうち最初の2つを軸にして、点とクラスターをプロットします。クラスター
中心の周りに円が描かれます。円の大きさはクラスター内のデータ数に比例します。陰影つきの領域は、
平均を中心とした50%の等密度面で、そのクラスター内のオブザベーションのうち50%がその領域内に
収まることを示しています（Mardia et al., 1980）。プロットの下に、クラスターの色をデータテーブル   
に保存するオプションが表示されます。固有値は降順に表示されます。

メモ : 起動ウィンドウで［列ごとに標準化］にチェックを入れた場合、バイプロットは相関行列を使用し 
ます。［列ごとに標準化］にチェックを入れなかった場合、バイプロットは共分散行列を使用します。

バイプロットオプション バイプロットの外観をコントロールするためのオプションがあります。

バイプロット線の表示 バイプロット線を表示します。ラベルの付いたバイプロット線は、主成分を基底
とした部分空間における共変量の方向を示します。これは、各変数の各主成分に対する関連の度合を
示します。

バイプロット線の位置 バイプロット線の位置と半径のスケールを指定できます。デフォルトでは、点
(0,0)を出発点とします。プロットでバイプロット線をドラッグして移動するか、またはこのオプショ
ンによって出発点の座標を指定できます。半径のスケールオプションを使ってバイプロット線のス
ケールを調整し、バイプロット線を見やすくすることもできます。

クラスターのマーカー分け データテーブルの各行に、クラスターに応じたマーカーをつけます。
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三次元バイプロット データの3次元バイプロットを表示します。3つ以上の変数がある場合のみ使用できま
す。

パラレルプロット クラスターごとにパラレルプロットを作成します。オプションで、プロットにおけるデー
タや平均の表示／非表示を切り替えることができます。詳細については、『グラフ機能』の「パラレルプ
ロット」章を参照してください。

散布図行列 すべての変数に対する散布図行列を描きます。この散布図行列は、現在のレポートとは別のウィ
ンドウに表示されます。

色をテーブルに保存 データテーブルの各行に、クラスターに応じたマーカーをつけます。

クラスターの保存 各行に割り振られたクラスターの番号を含む「クラスター」という名前の列を、データ
テーブルに追加します。正規混合分布法の場合、所属する確率の最も高いクラスターが保存されます。

クラスター計算式の保存 「クラスター計算式」という計算式列をデータテーブルに追加します。この計算式
は、どのクラスターに属するかを求めるものになっています。（［ロバスト正規混合］を選択した場合は使
用できません。）

混合確率の保存 クラスターごとの「確率クラスター <k>」という名前の列を追加して、オブザベーションが
そのクラスターに属する確率を保存します。

混合計算式の保存 混合確率を計算するために使用する計算式を含む列を、データテーブルに追加します。除
外したデータや新たに追加したデータの確率を求めたいときに、これらの計算式を使用します。

距離の計算式 <k> オブザベーションで評価されたクラスター <k>の多変量正規密度関数の推定値。

距離合計 距離合計の計算式列。この列の計算式は、［密度関数の保存］オプションによって作成される
「混合密度」列の計算式と同じです。

確率の計算式 <k> オブザベーションがクラスター <k>に属する確率。これらの列には、［混合確率の保
存］オプションによって作成される「確率クラスター<k>」列の値を求める計算式と同じものが保存さ
れます。混合確率を計算する計算式は次のとおりです。混合確率を計算する計算式は次のとおりです。

                
                            

      
--------------------------------------------=確率の計算式 <k> 
距離の計算式 <k> 

距離合計

密度関数の保存 （［ロバスト正規混合］を選択した場合は使用できません。）正規混合分布の密度関数の推定
値を含む「混合密度」という列を、データテーブルに追加します。

クラスターのシミュレーション 混合密度に基づいて、乱数データを生成します。正規分布の数値データとそ
れらが属するクラスターを、新しいデータテーブルに保存します。

削除 クラスター分析のレポートを削除します。
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ロバスト正規混合
正規混合分布は外れ値の影響を受けやすいため、JMPでは、「ロバスト正規混合」と呼ばれる、外れ値に対し
て頑健な手法を提供しています。これは、頑健な方法で正規分布のパラメータを推定する手法です。この方法
では、混合させる分布にHuberの正規分布を用いて、最尤法で推定します。Huberの正規分布は、正規分布
に修正を加え、外れ値に対する頑健性を高めたものです。詳細については、「ロバスト正規混合の詳細」（183

ページ）を参照してください。

ロバスト正規混合分布の設定パネル
「反復クラスター分析」の設定パネルにある「手法」メニューから［ロバスト正規混合］を選択します（図9.5）。

図9.6 ロバスト正規混合法の設定パネル

パネルのオプションの一部は、「「反復クラスター分析」設定パネル」（177ページ）で説明されています。以
下、その他のオプションについて説明します。

Huberの確率 0～1の数値。ロバスト正規混合法は、外れ値に対する重みを小さくすることで、外れ値によ
る影響を抑えます。「Huberの確率」には、外れ値とみなさないデータの割合（重みを小さくしないデー
タの割合）を指定します。この割合は、多変量正規分布を基準にしたときのものです。1に近い値を指定
すると、重みを小さくしないデータが増えます。つまり、1に近い値を指定すると、極端な外れ値だけの
重みが小さくなります。逆に、0に近い値を指定すると、重みが小さくされるデータの割合が増え、それ
ほど外れていないデータでも外れ値とみなされます。詳細については、「ロバスト正規混合の詳細」（183

ページ）を参照してください。
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反復回数 独立した推定計算を行う回数。推定計算は、異なる初期値を使って行われます。異なる初期値で独
立した推定を何回も行うことにより、局所解への収束が軽減されます。

初期予測 各ツアーにおいて、初期値を求める回数。指定した回数だけ、ランダムなパラメータ初期値が、ツ
アーの開始時に求められます。

最大反復数 収束までの最大反復数。

ロバスト正規混合のレポート
ロバスト正規混合のレポートは、正規混合のレポートと同じ構造で、同じオプションがあります。レポートに
は「ロバスト正規混合 クラスター数=<k>」という名前が付きます。「「正規混合 クラスター数=<k>」レポー  
ト」（179ページ）を参照してください。

メモ : ［ロバスト正規混合］を選択した場合、「クラスターの比較」レポートにモデル選択規準の統計量は表 
示されません。

正規混合法の統計的詳細
正規混合分布の推定には、EMアルゴリズムが使われています。EMアルゴリズムは、Newton‐Raphsonア
ルゴリズムよりも安定しています。また、Bayes法で正規化したEMアルゴリズムを採用しており、共分散行
列が特異な場合でも最適化処理がスムーズに行われます。最終的な推定値は、初期値に強く依存します。JMP

では、ランダムに選択した点を中心点の初期値として多数のツアーを実行します。

ツアーの回数を増やすと、計算量が増え、特に大規模なデータを処理する場合は計算時間がかかります。そこ
で、設定パネルでツアーと反復の回数を指定できるようにしています。

ロバスト正規混合の詳細
ロバスト正規混合法の場合、Huberの正規分布の混合分布について最尤法で推定値が計算されます。Huber

の正規分布は、正規分布に修正を加え、外れ値に対する頑健性を高めたものです。

Huber型Gauss分布の確率密度関数は、次式k x のようになっています。

k x   x – exp
ck

------------------------------=

 x 

x
2

2
----- if x k
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2
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

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ck 2  k   k– –  2
k

2
– 2 exp

k
-------------------------------+=

上記のような確率密度になっているので、kが大きくなるにつれて、k x は標準正規分布の確率密度関数に
基づきます。また、k 0 の場合、k x はLaplace分布（二重指数分布）に近づきます。

正則化パラメータ kは、P(Normal(x) < k) = 「Huberの確率」となるように設定されます。ここで、Normal(x)    

は多変量正規分布から計算される値です。「Huberの確率」は、分析者によって設定される値で、JMPでのデ
フォルト値は0.90になっています。



第 10 章  
潜在クラス分析
カテゴリカルな変数のデータ行をクラスタリング

潜在クラス分析は、カテゴリカルな変数をもとに、データ行をクラスタリングする手法です。潜在クラス分析
では、「分析者から観測されない潜在変数が、グループ変数になっている」と仮定されています。この潜在変
数の各水準は、「潜在クラス」と呼ばれています。「潜在クラス分析」プラットフォームは、潜在クラスモデル
をあてはめ、各データ行が所属する事後確率の最も高い潜在クラスを特定します。多くの場合、分析者は、潜
在クラス分析を実行した後、各クラスの特徴を見て、それらのクラスがどのようになっているかを考察します。

図10.1 潜在クラス分析の例
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「潜在クラス分析」プラットフォームの概要
「潜在クラス分析」プラットフォームは、カテゴリカルなデータに対して潜在クラスモデルをあてはめ、各デー
タ行（各オブザベーション）が所属する事後確率の最も高いクラスターを特定します。潜在クラス分析では、
分析者から観測されない潜在変数が、グループ変数となっています。このクラスターは、「潜在クラス」と呼
ばれています。潜在クラス分析の応用例としては、たとえば、リスク行動についての質問紙調査データをクラ
スタリングする、などが考えられます。

潜在クラスモデルでは、「観測されるデータは、多項分布の混合分布に従っている」と仮定します。このモデ
ルには、2種類のパラメータの組（と）があります。パラメータは、各クラスターに属する事前確率を表
します。一方、パラメータは、該当のクラスターに属すると条件付けられた上で、各観測変数が生じる確率
を表します。各潜在クラスがどのような特徴をもつかは、条件付き確率（ρパラメータ）によって解釈されます。

分析結果を意義のあるものとするには、求められたクラスターを適切に解釈する必要があります。潜在クラス
の特徴を見て、それらの特徴から各クラスを解釈します。

メモ : 応答列のいずれかに1つでも欠測値がある行は、その行すべてのデータが分析から除外されます。

潜在クラスモデルの詳細については、Collins and Lanza（2010）およびGoodman（1974）を参照してく  
ださい。

潜在クラス分析の例
この例では、「潜在クラス分析」プラットフォームを使って、米国の高校生を対象に行われた、2005年の調査
データを分析します。この調査では、リスク行動に関するさまざまな質問が問われました。

この例では、12個の質問に注目して、生徒をクラスターに分けるために、潜在クラス分析を試してみます。な
お、元データは3つ以上の選択肢だったのですが、「Yes」／「No」の2水準データに変換しています。

1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Health Risk Survey.jmp」を開きます。

2. Health Risk Surveyデータテーブルで、「潜在クラス分析の起動」というスクリプトの横にある緑の三角  
ボタンをクリックします。

このスクリプトは、「潜在クラス分析」ウィンドウを開き、分析対象の12列を［Y］に指定します。

3. 「最大個数」の横のボックスに「5」と入力します。

この指定により、クラスター数が3～5個の潜在クラスモデルがあてはめられます。

4. ［OK］をクリックします。
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図10.2 「クラスター要約」レポート

「潜在クラス分析」アウトラインには、「クラスターの比較」レポートと3個の独立した「潜在クラスモデ
ル」レポートが含まれます。「潜在クラスモデル」レポートには、クラスター数が3個、4個、および5個
のモデルが表示されています。「クラスターの比較」レポートは、5個のクラスターのあるモデルのBICと
AICが最小で、3つのうちで最適なモデルであることを示しています。これが分析するモデルとなります。

5. 「潜在クラスモデル（クラスター数 : 5個）」レポートで、パラメータ推定値の下の棒グラフを確認します。 
次のような検証が行われます。

– クラスター 1は、ほぼすべてのリスク行動について「No」と回答している。

– クラスター 2は、13歳未満で行ったリスク行動について「Yes」と回答した数が多い。

– クラスター 3は、「過去 30日間で飲酒運転した」と「過去 30日間で 5杯以上アルコールを飲んだ」に
「Yes」と回答した数が多い。

– クラスター 4は、13歳未満で行ったリスク行動以外のほとんどのリスク行動について「Yes」と回答し
た数が多い。

– クラスター 5は、ほとんどのリスク行動について「Yes」と回答した数が最も多い。

これらの情報を使って、クラスターにわかりやすい名前をつけましょう。

6. 「潜在クラスモデル（クラスター数 : 5個）」レポートの横の赤い三角ボタンをクリックし、［クラスター名 
の変更］を選択します。

– クラスター 1に「低リスク」と入力します。

– クラスター 2に「早期リスクテイカー」と入力します。

– クラスター 3に「飲酒」と入力します。

– クラスター 4に「後期高リスク」と入力します。

– クラスター 5に「高リスク」と入力します。

7. ［OK］をクリックします。

8. JMPの警告ウィンドウで［OK］をクリックします。

メモ : 新しいクラスター名はスクリプトに保存されません。
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図10.3 「パラメータ推定値」レポートの一部

図10.3は、最初の8個の変数のパラメータ推定値を示しています。レポートには、新しいクラスター名が
表示されています。

次に、生徒の「学年」ごとに、どのクラスターが多いかを比較してみましょう。

9. 「潜在クラス分析（クラスター数 : 5個）」レポートの横の赤い三角ボタンをクリックし、［混合計算式とク 
ラスター計算式を保存］を選択します。

10.［グラフ］>［グラフビルダー］を選びます。

11.「学年」を［X］に入力します。

12.「最尤クラスター 計算式」を［Y］に入力します。

13.「モザイク」アイコンを選択します。

14.［終了］をクリックします。

図10.4 クラスターメンバーと「学年」の水準のモザイク図
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ほとんどの回答者が「低リスク」のクラスターに含まれていることがわかります。また、「飲酒」という
名前のクラスは、学年が上がるにつれて回答者が多くなっています。

「潜在クラス分析」プラットフォームの起動
［分析］>［クラスター分析］>［潜在クラス分析］を選択すると、「潜在クラス分析」プラットフォームが起
動します。

図10.5 「潜在クラス分析」起動ウィンドウ

「潜在クラス分析」プラットフォームの起動ウィンドウには、次のようなオプションがあります。

Y 分析対象となる複数のカテゴリカルな応答列を指定します。

重み この役割を割り当てた列の数値は、分析において各行の重みとして使用されます。

度数 この役割を割り当てた列の数値は、分析において各行の度数として使用されます。

ID 個々の回答者を識別するための列。この IDは、一部の出力テーブルで使用されます。

By ここで指定した変数の水準ごとに、分析が実行され、レポートが作成されます。複数のBy変数を指定し
た場合は、By変数の水準のすべての組み合わせごとに分析が行われます。

クラスターの数 モデルで仮定するクラスター数（クラスターの個数）を指定します。

最大個数 クラスター数に対する上限を指定します。この数が「クラスターの数」に指定した値よりも大きい
場合、「クラスターの数」から「最大個数」までのすべての整数をクラスター数とするモデルがあてはめ
られます。これらの結果は、1つのウィンドウにまとめて表示されます。

起動ウィンドウで［OK］をクリックすると、「潜在クラス分析」レポートが表示されます。
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「潜在クラス分析」レポート
デフォルトでは、「潜在クラス分析」レポートには「クラスターの比較」レポートと、指定されたクラスター
数ごとの「潜在クラスモデル」レポートが表示されます。

「クラスターの比較」レポート

「クラスターの比較」レポートには、異なるモデルを比較するための規準統計量が表示されます。適合度統計
量はBICとAICです。よくあてはまっているほど、これらの規準値は小さくなります。最良のあてはめは、
「最適」列にそれが記されます。

「潜在クラスモデル（クラスター数 : <k>個）」レポート
「潜在クラスモデル（クラスター数 : <k>個）」レポートには、以下のような結果およびアウトラインが含まれ 
ます。

• 「モデルの要約」（190ページ）

• 「パラメータ推定値」（190ページ）

• 「転置したパラメータ推定値」（191ページ）

• 「効果の大きさ」（191ページ）

• 「多次元尺度構成プロット」（191ページ）

• 「混合確率」（192ページ）

モデルの要約

各「潜在クラスモデル」レポートの最上部には、それぞれ該当する個数のクラスターによるモデルの要約が表
示されます。モデルの概要には、(‐1)*対数尤度、パラメータ数、BIC、AICが含まれます。これらはすべて
モデルのあてはまりの良さを決定するのに使用できます。(‐1)*対数尤度、AICc、BICの値が小さいほど、良
いモデルであることを示唆しています。詳細は、『基本的な回帰モデル』の付録「統計的詳細」を参照してく
ださい。「パラメータ数」は、潜在クラスモデルの固有パラメータ数です。詳細は、「「潜在クラス分析」プラッ
トフォームの統計的詳細」（194ページ）を参照してください。

パラメータ推定値

「パラメータ推定値」レポートには、表とグラフが表示されます。これらの各行は、クラスターに対応してい
ます。先頭の表には、結果が数値で表示されます。続くグラフでは、結果がシェアチャートで描かれています。

表とグラフの「全体」列には、各クラスターに属する事前確率が示されています。（これらは パラメータで
す。「「潜在クラス分析」プラットフォームの統計的詳細」（194ページ）を参照してください。）

先頭の表における各列には、「潜在クラス分析」起動ウィンドウで指定したY列ごとに、パラメータ推定値が
表示されています。この表の列は、Y変数の水準ごとに1つの列になっています。表のセルに表示されている
数値は、表の行で示されているクラスターに属しているという条件のもとで、Y変数が該当の水準となる確率
（パラメータ）を示しています。
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次に示されるグラフは、前述の条件付き確率をシェアチャートで描いたものです。該当のクラスターに属する
という条件のもとでの確率を横につなげた棒グラフになっています。棒での表示順序は、データ値の表示順序
に従っています。

ヒント : 「パラメータ推定値」レポートの表やグラフにおいて、1行または複数行を選択すると、対応するク 
ラスターに割り振られたデータ行も選択されます。

転置したパラメータ推定値

「転置したパラメータ推定値」レポートの表は、「パラメータ推定値」レポートの表を転置したものです。この
表では、クラスターが表の列になっています。該当するクラスターに属するという条件のもとでの確率が表示
されています。

メモ : 「全体」列の推定値は、転置したテーブルには含まれません。

効果の大きさ

「効果の大きさ」（effect size）の表には、各Y列とクラスタとの関係の大きさを示す指標が計算されます。こ 
の表の統計量は、Y列と割り振られたクラスターとの分割表から、各セルの期待度数からの乖離を求めて算出
されています。期待度数は、各クラスターの標本サイズに、Y列の各水準の条件付き確率を掛けて求められて
います。

この分割表分析では、Y列ごとにPearsonのカイ 2乗（X2)が計算されます。nを標本サイズとすると、「効
果の大きさ」は次のように求められます。

                  X2

n
-------=効果の大きさ

「尤度比 対数価値」の値は、‐log10(pLR)です。ここで、pLRは分割表に対する尤度比検定の p値です。p値が 
0.01のときに、対数価値は2となります。

ヒント : 「効果の大きさ」テーブルで行を選択すると、それらの行に対応するデータテーブルの列も選択され 
ます。

多次元尺度構成プロット

多次元尺度構成プロットは、クラスターの類似性を2次元で表したものです。プロットの各点は、各クラス
ターを表しています。距離が近いクラスターほど、類似性が高いことを示しています。このプロットは、パ
ラメータの相違性行列から作成されます。多次元尺度構成プロットの詳細については、『消費者調査』の「多
次元尺度構成」章を参照してください。
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混合確率

「混合確率」の表には、各クラスターに属する事後確率が表示されています。また、「最尤クラスター」列の値
は、事後確率が最も高いクラスターです。

メモ : Y列のいずれかに1つでも欠測値がある行は分析から除外され、また、「混合確率」の表にも表示されま 
せん。

「潜在クラス分析」プラットフォームのオプション

「潜在クラス分析」のオプション
「潜在クラス分析」の赤い三角ボタンのメニューには、次のようなオプションがあります。

新しいクラスター数 クラスター数を変えて別の分析を実行できます。新しい分析レポートが現在のレポート
に追加されます。

以下のオプションについて詳しくは、『JMPの使用法』の「JMPのレポート」章を参照してください。

やり直し 分析を繰り返すオプションや、やり直すオプションを含みます。また、［自動再計算］オプション
を選択すると、このオプションに対応しているプラットフォームにおいて、データテーブルに加えた変更
が、該当するレポートに即座に反映されるようになります。

スクリプトの保存 レポートを再現するためのスクリプトを保存するオプションが、保存先ごとに用意されて
います。

Byグループのスクリプトを保存 By変数の全水準に対するレポートを再現するためのスクリプトを保存す
るオプションが、保存先ごとに用意されています。起動ウィンドウでBy変数を指定した場合のみ使用可
能です。

潜在クラスモデルのオプション
「潜在クラスモデル（クラスター数 : <k>）」の赤い三角ボタンのメニューには、次のようなオプションがあり 
ます。

クラスターによる色分け 事後確率が最も高いクラスターに合わせて、データテーブルの行を色分けします。
例については、「「潜在クラス分析」プラットフォームの別例」（193ページ）を参照してください。

混合計算式とクラスター計算式を保存 各クラスターについての事後確率と、最も確率の高いクラスターを特
定する計算式の列を、データテーブルに保存します。

クラスター計算式だけを保存 事後確率の最も高いクラスターを特定する計算式の列を、データテーブルに保
存します。
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確率の計算式を発行 確率の計算式を作成し、それを「計算式デポ」レポート内の計算式列スクリプト
として保存します。「計算式デポ」レポートが開いていない場合は、このオプションを選択した時点でレ
ポートが作成されます。『予測および発展的なモデル』の「計算式デポ」章を参照してください。

混合確率の保存 「混合確率」表の値を、データテーブルの対応する行に保存します。

クラスターだけを保存 事後確率の最も高いクラスターの列を、データテーブルに保存します。この列に計算
式は含まれません。

クラスター名の変更 レポート内のクラスターにわかりやすい名前をつけることができます。

メモ : 新しいクラスター名は、レポートに乱数シード値を指定していない限りスクリプトには保存されま 
せん。乱数シード値は、スクリプトからレポートを起動した場合にのみ設定できます。

あてはめの削除 所定のクラスタリングレポートをレポートウィンドウから削除します。

「潜在クラス分析」プラットフォームの別例

クラスターメンバーの確率をプロットする
ここでは、車の所有者とメーカーに関する調査データである「Car Poll.jmp」データテーブルを使用します。 
車の所有者を3つのクラスターに分類し、各クラスターに属する確率を視覚的に表示するプロットを作成しま
す。クラスターが3つの場合は、三角図を使うとわかりやすいです。

1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Car Poll.jmp」を開きます。

2. ［分析］>［クラスター分析］>［潜在クラス分析］を選択します。

3. 「年齢」以外の列をすべて選択し、［Y］をクリックします。

4. ［OK］をクリックします。

5. 「潜在クラスモデル（クラスター数 : 3個）」レポートの横の赤い三角ボタンをクリックし、［クラスターに 
よる色分け］を選択します。

6. 「潜在クラスモデル（クラスター数 : 3個）」レポートの横の赤い三角ボタンをクリックし、［混合確率の保 
存］を選択します。

7. Car Pollのデータテーブルで、列リストから「LCA クラスター確率」列グループを選択します。

8. ［グラフ］>［三角図］を選択します。

9. ［X, プロット］をクリックします。

10.［OK］をクリックします。
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図10.6 クラスターメンバーの確率を示す三角図

図10.6の三角図は、各回答者が各クラスターに属する事後確率を示しています。ほとんどの事後確率が頂
点近くに分布しています。これは、多くの回答者がいずれか1つだけのクラスターに属する事後確率が高
く、それ以外の2つのクラスターに属する事後確率が低いことを示しています。ただし、プロットの中央
付近にもいくつかの点があり、これらの回答者はどのクラスターに属する確率も特に高くないことを示し
ています。このような回答者がいるということは、さらに検討したり、クラスター数を増やしたりする必
要があるかもしれません。

メモ : 乱数シードが設定されていないため、実際の結果がこの例とは異なる場合があります。

「潜在クラス分析」プラットフォームの統計的詳細
ここでは、「潜在クラス分析」プラットフォームであてはめられる潜在クラスモデルについて説明します。潜
在クラスモデルの詳細については、Collins and Lanza（2010）およびAgresti（2002）を参照してください。

メモ : 「テキストエクスプローラ」プラットフォームでも潜在クラス分析が実行できますが、そこで使われて 
いるアルゴリズムは文書単語行列の特定の構造を利用しています。そのため、「テキストエクスプローラ」プ
ラットフォームでの潜在クラス分析の結果は、「潜在クラス分析」プラットフォームでの結果と正確には一致
しません。
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j = 1, ..., Jを観測された応答の列とします。これらは、「潜在クラス分析」起動ウィンドウで［Y］に指定した    
列です。列 jの水準数をRjとします。

これら J変数から構成されるベクトルには、全部でW = R1*...*RJ個のパターンがあります。ある回答者の応
答は、これら J変数に対する応答値によって定義されます。この応答値は、y = (y1, ..., yj)という長さ Jの行ベ    
クトルで表されます。いま、Yを、W個の応答パターンを回答者に関して縦に並べた、W x Jの行列としま  
す。そして、ある行でパターンがywとなる確率をPr(yw)と表します。この確率の全パターンでの合計は1と
なります。

Pr yw 

w 1=

W

 1=

次の表記を使用します。

• Cは、潜在クラスモデル内のクラスターの数です。

• cは、クラスター cに属する事前確率です。（cは潜在クラスの普及率です。）これらのパラメータの合計
は1となります。

• rj,kは、j番目の応答の k番目の水準です。

• j,k|cは、クラス cに属するという条件のもとで、列 jの応答が rj,kになる確率です。（j,k|cは項目応答の確
率です。）クラスター cと応答変数 jの各組み合わせ内において、j,k|cを合計したものは1となります。

• I( yj = rj,k )は指示関数で、j番目の応答 yjが第 k水準である場合は1、そうでない場合は0となる関数です。

潜在クラスモデルでは、特定の応答ベクトルy = (y1, ..., yj)が観測される確率が、各潜在クラスCにおいて、    
応答変数ごとに独立に条件付き確率を掛け合わせ、それらを合計したものと仮定されています。

Pr( y ) = c 
j k c
I yj rj k= 

k 1=

Rj


j 1=

J


c 1=

C



この式は、「潜在クラス分析」の赤い三角ボタンから［混合計算式とクラスター計算式の保存］オプション
を選択すると保存される「確率計算式 クラスター」の分母となります。一方、「確率計算式 クラスター」  
は、Pr(クラスター = c | y)で、Pr(y, クラスター = c) / Pr(y)です。

潜在クラスモデルのこれらのパラメータ（および）は、反復法の一種であるEM

（Expectation‐Maximization）法を用いて推定されます。潜在クラスモデルの固有パラメータ数は次のよう
に定義されます。

C 1+  C Rj 1– 

j 1=

J

+
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第 11 章  
変数のクラスタリング
似通った変数をクラスターに分類

「変数のクラスタリング」プラットフォームでは、変数に対するクラスタリングを行います。変数のクラスタ
リングにより、少数の主成分にまとめたり、代表的とみなされる変数を選び出したりできます。「変数のクラ
スタリング」の各クラスターは、主成分（そのクラスターに属する変数の線形結合）です。また、各クラス
ターは、クラスター内で最も代表的とみなされる変数で特徴付けることもできます。

［変数のクラスタリング］プラットフォームは、データの次元を減らすための手法として使えます。変数の個
数が多いような状況において、変動のかなりの部分を、クラスター成分、または、クラスター内の最も代表的
な変数によって説明できることがあります。これらの新しい成分は、予測などのモデルに流用できるでしょ
う。通常、求められたクラスター成分は、すべての変数から求められる主成分よりも解釈が容易です。

図11.1 変数の相関マップの例
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「変数のクラスタリング」プラットフォームの概要
主成分分析では、分析対象となっているすべての変数の線形結合によって主成分を求めます。それとは対照的
に、［変数のクラスタリング］プラットフォームは、クラスター内の変数（類似している変数）だけの線形結
合によって成分を求めます。この分析では、すべての変数が、クラスターのいずれか1つに分類されます。各
クラスターにおける、そのクラスターに属する変数の第1主成分を、クラスター成分（cluster component） 
を呼びます。この第1主成分（クラスター成分）は、そのクラスターに属する変数がもつ変動を最も説明する
線形結合になっています。

［変数のクラスタリング］プラットフォームは、データの次元を減らすための手法として使えます。変数の個
数が多いような状況において、変動のかなりの部分を、クラスター成分、または、クラスター内の最も代表的
な変数によって説明できることがあります。これらの新しい成分は、予測などのモデルに流用できるでしょ
う。通常、求められたクラスター成分は、すべての変数から求められる主成分よりも解釈が容易です。

すべての変数に対して主成分分析を行った場合は、その主成分は互いに直交します。しかし、「変数のクラス
タリング」におけるクラスター成分は、いくつかの変数に分割して求められるので、互いに直交しません。

変数の数が多い場合、「変数のクラスタリング」プラットフォームでは、特異値分解に基づいたアルゴリズム
を使用して計算時間を短縮します。詳細については、「統計的詳細」の付録の「「線形 横長データ」の手法と 
特異値分解」（210ページ）を参照してください。

「変数のクラスタリング」プラットフォームの例
「Diabetes.jmp」サンプルデータテーブルには、病症の進行をモデル化するのに使われる10個の説明変数が含
まれています。この例では、それらの連続尺度の変数をクラスタリングします。

1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Diabetes.jmp」を開きます。

2. ［分析］>［クラスター分析］>［変数のクラスタリング］を選択します。

3. 「性別」を除く「年齢」から「グルコース」までの列（「年齢」、「BMI」、「血圧」、「総コレステロール」、
「LDL」、「HDL」、「TCH」、「LTG」、「グルコース」）を選択し、［Y, 列］をクリックします。

［変数のクラスタリング］では数値の連続変数を使用する必要があるため、「性別」の列は含めることがで
きません。

4. ［OK］をクリックします。
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図11.2 「Diabetes.jmp」の「変数のクラスタリング」レポート

図11.2は、「変数クラスタリング」レポートです。「クラスター要約」レポートを見ると、変数は3つのクラス
ターにグループ化されています。

• 「クラスターメンバー」レポートを見ると、クラスター 1は「BMI」、「HDL」、「TCH」、「LTG」で構成さ
れています。「クラスター要約」レポートを見ると、クラスター 1の最も代表的な変数は「TCH」で、こ
れがクラスター 1の変動の62.8%を説明していることがわかります。

• クラスター 2は、「総コレステロール」と「LDL」の 2つだけで構成されています。「クラスター要約」レ
ポートを見ると、クラスター 2の最も代表的な変数は「総コレステロール」で、これがクラスター 2の変
動の94.8%を説明していることがわかります。
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• クラスター 3は、「年齢」、「血圧」、「グルコース」で構成されています。「クラスター要約」レポートを見
ると、クラスター 3の最も代表的な変数は「血圧」で、これがクラスター 3の変動の56.2%を説明してい
ることがわかります。

「変数のクラスタリング」プラットフォームの起動
「変数のクラスタリング」プラットフォームを起動するには、［分析］>［クラスター分析］>［変数のクラス
タリング］を選択します。図11.3は、「Diabetes.jmp」テーブルの「変数のクラスタリング」起動ウィンドウです。

図11.3 「変数のクラスタリング」起動ダイアログ

Y, 列 クラスタリング対象の変数。変数は数値の連続変数でなければなりません。

重み この役割を割り当てた列の数値は、分析において各行の重みとして使用されます。

度数 この役割を割り当てた列の数値は、分析において各行の度数として使用されます。

By この列の水準に従ってデータがグループ化され、それぞれ個別に分析されます。指定した列の水準ごと
に、対応する行が分析されます。分析結果は、個別のレポートにまとめられます。複数のBy変数を指定
した場合は、By変数の水準のすべての組み合わせごとに分析が行われます。

「変数のクラスタリング」レポート
デフォルトでは、「変数のクラスタリング」レポートに次のものが表示されます。

• 「相関のカラーマップ」（201ページ）

• 「クラスター要約」（201ページ）

• 「クラスターメンバー」（202ページ）
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• 「標準化変数に対する係数」（202ページ）

ヒント : 「変数のクラスタリング」レポートの表でも、行を選択すると、データテーブル内の対応する列も選 
択されます。また、データテーブル内の対応する列の選択を解除するには、Ctrlキーを押しながら表の行をク
リックしてください。

相関のカラーマップ
「相関のカラーマップ」レポートには、変数間の相関が色で示されます。変数は、「クラスターメンバー」レ
ポートにリストされている順番に並べられています。これにより、「相関のカラーマップ」では同じクラスター
に所属する変数が隣接して表示されます。「相関のカラーマップの例」（203ページ）を参照してください。

ヒント : カラーマップのセルにカーソルを置くと、そのセルに対応する2つの変数の名前とその相関係数が表 
示されます。

同じクラスターに所属する変数どうしの相関係数は、異なるクラスターに属する変数との相関係数よりも、そ
の絶対値が大きい傾向にあります（セルは濃い赤または濃い青になる傾向にあります）。そのため、「変数のク
ラスタリング」で並べられた「相関のカラーマップ」では、対角線上あたりのセルが濃くなる傾向にあります。

相関係数は、リストワイズ法によって計算されます。リストワイズ法では、いずれかの変数に1つでも欠測値
がある行は計算から除外されます。リストワイズ法の詳細については、「多変量の相関」章の「推定法につい
て」（43ページ）を参照してください。

クラスター要約
「クラスター要約」レポートには、次の情報が表示されます。

クラスター クラスターの ID。

メンバー数 クラスター内のメンバーの数。

最も代表的な変数 クラスター成分との相関係数の2乗が最も大きいクラスター変数。

クラスター内変動に対する割合 クラスター内の変動の中で、第1主成分によって説明される変動の割合。ク
ラスター内の変数が1つだけの場合、この割合は1です。この統計量は、すべての変数ではなく、クラス
ター内の変数だけをベースにしています。

全体変動に対する割合 各クラスター成分によって説明される、全体変動に対する割合。これは、各クラス
ター内の変数だけを使って第1主成分を計算するのと同じです。

この表の下には、すべてのクラスター成分によって説明される全体変動の割合が示されます。
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クラスターメンバー
「クラスターメンバー」レポートには、次の情報が表示されます。

クラスター クラスターの ID。

メンバー クラスター内の変数。

所属クラスターのR2乗 変数と、その変数が属するクラスターのクラスター成分との相関係数を2乗したも
の。

次に近いクラスターのR2乗 変数と、次に近いクラスターのクラスター成分との相関係数を2乗したもの。
「次に近いクラスター」とは、変数とクラスター成分との相関係数を2乗したものが2番目に大きいクラス
ターのことを指します。

「1 - R2乗」の比 変数が属するクラスターと、次に近いクラスターとの相対的な近さを示す指標です。「1－
R2乗」の比は次のように定義されます。

(1 ‐ 所属クラスターのR2乗 )/(1 ‐ 次に近いクラスターのR2乗 )

標準化変数に対する係数
クラスター成分を求めるための係数を示す「標準化変数に対する係数」レポートを表示します。これらの係数
は、各クラスター内の第1主成分の固有ベクトルです。

「変数のクラスタリング」プラットフォームのオプション
「変数クラスター」の赤い三角ボタンをクリックすると、次のようなオプションが表示されます。

相関のカラーマップ 「相関のカラーマップ」プロットの表示／非表示を切り替えます。「相関のカラーマッ
プ」（201ページ）を参照してください。

クラスター要約 「クラスター要約」レポートの表示／非表示を切り替えます。「クラスター要約」（201ペー
ジ）を参照してください。

クラスターメンバー 「クラスターメンバー」レポートの表示／非表示を切り替えます。「クラスターメンバー」
（202ページ）を参照してください。

クラスター成分の係数 「標準化変数に対する係数」レポートの表示／非表示を切り替えます。「標準化変数に
対する係数」（202ページ）を参照してください。

クラスター成分の保存 「クラスター <i>成分」という列をデータテーブルに保存します。各列に含まれる計
算式は、（中心化・尺度化されていない）元データからクラスター成分を求めるものです。
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モデルのあてはめを起動 各クラスターの「最も代表的な変数」が「モデル効果の構成」リストに入力された
状態の「モデルの指定」ウィンドウを開きます。「最も代表的な変数」に基づいてモデルを構成する場合
は、このオプションを使用します。

ヒント : クラスター成分を回帰モデルなどに利用する場合には、まず［クラスター成分の保存］オプショ 
ンを選択して、クラスター成分をデータテーブルに保存してください。次に、「モデルのあてはめ」の「モ
デル効果の構成」リストなどで、それらのクラスター成分を指定してください。

以下のオプションについて詳しくは、『JMPの使用法』の「JMPのレポート」章を参照してください。

ローカルデータフィルタ 現在のレポートにおいてデータをフィルタリングするローカルデータフィルタを
表示するか、非表示にします。

やり直し 分析を繰り返すオプションや、やり直すオプションを含みます。また、［自動再計算］オプション
を選択すると、このオプションに対応しているプラットフォームにおいて、データテーブルに加えた変更
が、該当するレポートに即座に反映されるようになります。

スクリプトの保存 レポートを再現するためのスクリプトを保存するオプションが、保存先ごとに用意されて
います。

Byグループのスクリプトを保存 By変数の全水準に対するレポートを再現するためのスクリプトを保存す
るオプションが、保存先ごとに用意されています。起動ウィンドウでBy変数を指定した場合のみ使用可
能です。

「変数のクラスタリング」プラットフォームの別例

相関のカラーマップの例
この例では、「相関のカラーマップ」を見てみます。

1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Cherts.jmp」を開きます。

2. ［分析］>［クラスター分析］>［変数のクラスタリング］を選択します。

3. 連続尺度の列をすべて選択し、［Y, 列］をクリックします。

4. ［OK］をクリックします。

5. 「クラスター要約」レポートと「標準化変数に対する係数」レポートを閉じます。

6. 相関のカラーマップの2行目、1列目の上にカーソルを置きます。

このセルに対応する変数が「La」と「Eu」で、それらの相関が0.822829であることがわかります。
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図11.4 「Cherts.jmp」の相関カラーマップ

「クラスターメンバー」レポートを見ると、クラスター 1には4つの変数があります。「相関のカラーマップ」
では、これら4つの変数に対応する左上の4x4セルの正方形が、強い相関があることを示すパターンになって
います。また、カラーマップを見ると、クラスター 2、4、5の変数間にもやや強い相関があります。さらに、
クラスター 6の2つの変数に対応しているカラーマップ右下の2x2セルの正方形は、負の相関を示すパターン
になっています。詳細については、「相関のカラーマップ」（201ページ）を参照してください。

「変数のクラスタリング」プラットフォームの次元削減の例
この例では、「変数のクラスタリング」プラットフォームで説明変数の次元を少なくします。「Penta.jmp」サ
ンプルデータテーブルには、応答変数「log RAI」の予測に使用する15個の変数が含まれています。変数のク 
ラスタリングを使用して、この数を減らしましょう。

変数のクラスタリング
1. ［ヘルプ］>［サンプルデータライブラリ］を選択し、「Penta.jmp」を開きます。

2. ［分析］>［クラスター分析］>［変数のクラスタリング］を選択します。

3. 「logRAI」を除くすべての連続変数を選択し、［Y, 列］をクリックします。
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4. ［OK］をクリックします。

5. 「変数クラスター」の赤い三角ボタンをクリックし、［クラスター成分の保存］を選択します。

3つの計算式の列がデータテーブルに追加されます。

図11.5 「Penta.jmp」の「変数のクラスタリング」レポート

「クラスター要約」レポートと「クラスターメンバー」レポートから、変数が5つのグループにクラスタリン
グされ、5つのクラスター成分があることがわかります。

モデルのあてはめ

次に、次の2つのモデルをあてはめて、「logRAI」を予測します。

• すべての変数を説明変数として使用したモデル



206 変数のクラスタリング 第 11 章
「変数のクラスタリング」プラットフォームの別例 多変量分析
• クラスター成分を説明変数として使用したモデル

1. 「変数クラスター」の赤い三角ボタンをクリックし、［モデルのあてはめを起動］を選択します。

2. 「logRAI」を選択し、［Y］をクリックします。

最も代表的な変数の5つのクラスターが、「モデル効果の構成」リストに入力されていることに注目してく
ださい。ただし、この例では、まず、すべての変数を用いています。

3. 「S1」から「P5」までのすべての連続変数を選択し、［追加］をクリックします。

「Obs Name」を含めないように注意してください。

4. 「ダイアログを開いたままにする」の横のボックスにチェックを入れます。

5. ［実行］をクリックします。

図11.6 すべての連続尺度の説明変数を使ったモデルの「最小2乗法によるあてはめ」レポート

6. 「モデルのあてはめ」ウィンドウで、「モデル効果の構成」リスト内のすべての変数を選択して、［削除］を
クリックします。

7. 5つのクラスター成分を選択して［追加］をクリックします。
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8. ［実行］をクリックします。

図11.7 クラスター成分を説明変数として使ったモデルの「最小2乗法によるあてはめ」レポート

5つのクラスター成分だけを説明変数として含めたモデルでは、自由度調整R2乗が0.784で、応答内のかなり
の変動を説明しています。15個すべての説明変数を使用したモデルの自由度調整R2乗は、それより少しだけ
高い0.853です（図11.6）。

「変数のクラスタリング」プラットフォームの統計的詳細
ここでは、「変数のクラスタリング」プラットフォームの統計的詳細について説明します。

変数クラスターのアルゴリズム

クラスタリングのアルゴリズムは、反復的に変数のクラスターを分割し、それ以上の分割が不可能となるまで
変数をクラスターに割り当てます。最初のクラスターはすべての変数で構成されます。このアルゴリズムは
SASが開発し、PROC VARCLUS（SAS Institute Inc., 2011）にインプリメントされています。

メモ : このアルゴリズムでは、［Y, 列］に指定されたすべての変数に関して欠測値がないオブザベーションだ  
けを使用します。



208 変数のクラスタリング 第 11 章
「変数のクラスタリング」プラットフォームの統計的詳細 多変量分析
アルゴリズムの反復ステップは次のとおりです。

1. すべてのクラスターについて、次を実行します。

a. 各クラスターにおいて、そのクラスターに属する変数だけを対象に主成分分析を行います。
b. すべてのクラスターの2番目の固有値が1より小さい場合、アルゴリズムを終了します。

2. 2番目の固有値が最も大きい（かつ1より大きい）クラスターを、次のようにして新しい2つのクラスター
に分けます。

a. オーソブリク（orthoblique）回転を用いて、現在のクラスター内の変数の主成分を回転させます。
b. クラスターを 1つ定義して、回転後の第 1主成分との相関のR2乗が第 2主成分との相関のR2乗より
も強い現在のクラスター内の変数を構成します。

c. もう 1つのクラスターを定義して、元のクラスター内の残りの変数を構成します。これらは第 2主成
分との相関がより強い変数です。

d. この2つの新しいクラスターの主成分を計算します。

3. データセット内に、別のクラスターに割り当てるべき変数がないかどうかをテストします。変数ごとに、
次を実行します。

a. 各クラスターの第1主成分との相関のR2乗を計算します。
b. 変数を、相関のR2乗が最も大きいクラスター内に含めます。

メモ : オーソブリク（orthoblique）回転の直交回転には、生のコーティマックス（quartmax）回転を用い 
ています。オーソブリク回転については、Harris and Kaiser（1964）を参照してください。
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この付録では、「線形 横長データ」手法での特異値分解について説明します。また、多変量検定、正確なF統 
計量および近似のF統計量に使用される計算式についても詳しく説明します。
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「線形 横長データ」の手法と特異値分解
「クラスター分析」、「主成分分析」、および「判別分析」の各プラットフォームにある「線形 横長データ」の 
手法では、数千個あるいは数百万個の変数を持つデータセットの分析ができます。多変量分析の多くでは、共
分散行列やその逆行列を求めます。変数の個数が多いデータで多変量分析を行うと、共分散行列が巨大にな
り、その計算や、その逆行列の計算が難しくなり、多大な計算コストがかかってしまいます。

n個の行と p個の列から成るデータがあるとしましょう。共分散行列のランクは、最大でもnと pのうち小さい
方と等しくなります。横長のデータセットでは、pがnより大きいのが普通です。このような場合、共分散行
列の逆行列における0以外の固有値は、多くてもn個となります。「線形 横長データ」手法は、特異値分解と 
ともにこの性質を利用して、効率的な計算を行います。「特異値分解のアルゴリズム」（212ページ）を参照し
てください。

特異値分解
特異値分解（Singular Value Decomposition; SVD）は、行列による線形変換を、回転、尺度変換、もう一   
つの回転で表したものです。特異値分解は、n x pの行列Xを次のように分解します。

X UDiag  V=

rをXのランクとします。また、r x rの単位行列を Irとします。

行列U、Diag(、およびVには、次のような性質があります。

Uは、U’U = Irを満たすn x rの準直交行列

Vは、V’V = Irを満たす p x rの準直交行列

Diag()は、列ベクトル 1 2  r   = を対角要素に持つ r x rの対角行列。ここで、
1 2  r 0  

iは、Xの0以外の特異値です。

特異値分解は、正方行列のスペクトル分解（固有値分解）と次のような関係があります。

• iの平方は、X’Xの0以外の固有値です。

• Vの r列は、X’Xの固有ベクトルです。

メモ : 行列U、V、および特異値に関し、行列の次元に応じていくつかの異なる表現方法が文献で紹介されて 
います。しかし、それらには、Xのランクまでの特異値分解に関しては根本的な違いはありません。

詳細については、Press et al.（1998, Section 2.6）を参照してください。
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特異値分解と共分散行列
ここでは、特異値分解によって共分散行列の固有ベクトルと固有値を求める方法について説明します。対象の
共分散行列が巨大であるがランクが小さい場合には、データを特異値分解したほうが、共分散行列を固有値分
解するよりもずっと効率的です。

nをオブザベーション数、pを変数の個数とします。データのn x p行列をXとします。

特異値分解は通常、標準化されたデータに適用されます。データの標準化とは、データから平均を引き、それ
を標準偏差で割る変換を指します。標準化したデータの共分散行列は、Xの相関行列となります。標準化した
データ値のn x p行列をXsとすると、相関行列は次のように求められます。

Cov XsXs n 1– =

Xsの特異値分解によって、Xs’Xsの固有ベクトルと固有値を求めることができます。この性質を利用すれば、
行列Xが非常に横長の場合（列数が膨大な場合）、または縦長の場合（行数が膨大な場合）に、固有ベクトル
や固有値を効率的に計算できます。この計算方法が、横長データに対する主成分分析の基本になります。「主
成分分析」章の「「主成分分析」レポート」（54ページ）を参照してください。

特異値分解および共分散行列の逆行列
一部の多変量分析では、共分散行列の逆行列を計算する必要があります。ここでは、特異値分解によって共分
散行列の逆行列を計算する方法について説明します。

標準化したデータ行列をXsとし、また、S = Xs’Xsとします。特異値分解された行列は、Sと次のような関係
になっています。

S UDiag  V  UDiag  V  VDiag  2V= =

Sがフルランクの場合、Vは p x pの直交行列で、S‐1は次のように表されます。

S
1–

VDiag  2V 
1–

VDiag   2–
V= =

S がフルランクではない場合、Diag  
1– の部分が、Diag(Λ) の対角要素を逆数にした一般化逆行列

Diag  
‐に置き換えられます。これにより、Sの一般化逆行列は次のように定義されます。

S
‐

V Diag  + 
2
V=

この一般化逆行列は、特異値分解だけによって求めることができます。

横長データの線形判別分析における特異値分解の適用については、「線形判別分析」章の「横長データに対す
る線形判別法」（98ページ）を参照してください。
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特異値分解のアルゴリズム
JMPの多変量分析プラットフォームで使われている特異値分解のアルゴリズムは、Golub and Kahan（1965）  
が提唱したものに従っています。Golub and Kahan（1965）のアルゴリズムは、2つのステップから成りま  
す。最初のステップでは、行列Mを2重対角行列 Jに変形します。2番目のステップで、Jの特異値を計算し
ます。この特異値は、元の行列Mの特異値と同じです。行列Mの列は、通常、計算における列の効果を均一
化するために標準化されます。Golub and Kahan（1965）の手法は、計算が効率的です。
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