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1. はじめに

主成分回帰とは，主成分分析を用いて説明変数を次元圧縮し，圧縮された変数を新たな説明
変数とみなして回帰モデルを構成する方法である．計量化学の分野においては，部分的最小二
乗回帰と並んでよく用いられる手法の一つである．これまで報告者は，2段階法で推定される
従来の主成分回帰の問題点を指摘し，1段階法に基づく主成分回帰モデルを提案している．本
報告では，1段階主成分回帰モデルとその実データへの適用例を紹介するとともに，先とは異
なる定式化に基づく 1段階主成分回帰モデルについても紹介する．

2. 1段階主成分回帰モデル

いま，目的変数 Y (∈ R) と p 次元説明変数 x = (x1, . . . , xp)
T に関して，n 組のデータ

{(yi,xi); i = 1, . . . , n}が得られたとする．説明変数に関するデータは中心化されているとする．
このとき，Kawano et al. (2015)は条件付き最小化問題

min
A,B,γ0,γ

{
∥y − γ01n −XBγ∥22 + w

n∑
i=1

∥∥xi −ABTxi

∥∥2
2
+ λβ∥B∥1 + λγ∥γ∥1

}
(1)

subject to ATA = Ik

から得られるモデルをスパース主成分回帰モデルと呼んだ．ここで，y = (y1, . . . , yn)
T，X =

(x1, . . . ,xn)
T は n× p型計画行列，1nはすべての要素が 1の n次元ベクトル，Ik は k × k型

単位行列，γ0は切片パラメータ，γ は k (< p)次元パラメータベクトル，AおよびBは p× k

型負荷行列である．また，λβ, λγ は正の値を取る正則化パラメータ，wは正の値を取る調整パ
ラメータである．第 1項目が回帰モデルの損失関数，第 2項目が主成分分析モデルの損失関数
であることに注意すると，これは 1段階法による主成分回帰と捉えることができる．また，第
3, 4項目は，それぞれパラメータB,γに対するスパース正則化項である．(1)では目的変数の
値が実数を取ることを想定しているが，Kawano et al. (2018)は目的変数の値が 2値や離散値
の場合でも解析可能なスパース主成分回帰モデルを提案している．
一方，次の条件付き最小化問題

min
B,γ0,γ,Z

{
∥y − γ01n −XBγ∥22 + w∥X − ZBT ∥2F + λβ∥B∥1 + λγ∥γ∥1

}
(2)

subject to BTB = Ik

を考える．ここで，Z は n × k型の主成分スコアからなる行列であり，∥ · ∥F は行列のフロベ
ニウスノルムを表す．最小化問題 (1)と (2)の主な違いは第 2項目にあり，(2)では特異値分解
による主成分分析モデルの定式化 (Shen and Huang, 2008) を用いている．したがって，最小
化問題 (2)は (1)とは異なる定式化による 1段階主成分回帰モデルである．

3. ソフトウェア

1段階主成分回帰モデルは，統計ソフトウェアRのパッケージ spcrとして利用可能である．
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