
領域間の変動成分を知り
たい



例

“A”,”B”,“C”領域間で強度に違
いがある成分を抽出する



⼿順

1.“A”,”B”,”C”のROIを設定
2.データ⾏列テーブル計算
3.検定
4.PCA
5.PLS



⼿順

1.“A”,”B”,”C”のROIを設定
2.データ⾏列テーブル計算
3.検定
4.PCA
5.PLS



1.1 “差異解析”を選択
領域間の変動を⾒つける場合には“差異解析”を選択します。



1.2 データファイル (.imdx)を追加
データファイル(.imdx形式)を読み込みます。



1.3 ROIの設定
興味のある領域(Region of Interest : ROI)の設定を⾏います。



1.4 ツールを選択してROIを描きます

四⾓、丸、多⾓形でROIを描写できます。



1.5 ROIを設定します

ROIを書いたあとに属性を設定します。



1.6 ROIを設定します
“属性”列で各ROIの属性を選択します。
属性は編集、追加可能です。
ROI名も変更可能です。



1.7 ROIを設定します



1.8 ROIを設定します
属性が設定されるとROIもその属性に応じた⾊に変更されます。



2.1 データ⾏列計算の”前処理”の設定



2.2 前処理（ノーマライズ）の設定

“ノーマライズ”の基準を設定します。
TICが⼀般的です。



2.3 データ⾏列の設定 対象とするm/zの設定を⾏います。



2.4 データ⾏列の設定

対象とするピークを選択します。

ノンターゲットはスペクトルから⼀定のm/z幅で
信号強度を切り出します。
ターゲットは特定のm/z値と許容幅を指定します。



2.5 データ⾏列の計算 データ⾏列の計算を⾏います。



2.6 計算の実⾏ 前処理の計算を⾏っていない場合はここで⼀緒に計算されます。
対象とする成分が多くなると時間がかかります。



2.7 データ⾏列計算完了



⼿順

1.“A”,”B”,”C”のROIを設定
2.データ⾏列テーブル計算
3.検定
4.PCA
5.PLS



3.1 検定
検定を⾏います。
２群の場合はt検定、３群以上はANOVAを⽤いて計算します。
各ROIの中の各測定点が標本として扱われます。



3.2 計算中ダイアログ



3.3 検定結果 検定結果が表⽰されます。
P値の他に、平均、標準偏差、⽐等の基礎統計も⼀緒に計算されます。



3.4 検定結果

スクロールバーを右に移動して検定結果中のP値を表⽰します。



3.5 検定結果



3.6 右クリック→ＭＳイメージを追加
⾏を選択、右クリックしてサイドメニューを開きます。
サイドメニューから MSイメージを追加 を選択します。



3.7 データファイルを選択してOK

MSイメージ追加ダイアログが開きます。
複数のデータファイルを読み込んでいる場合はここでどのデータファイルの画像を追加するか
選択できます。（この例では⼀つしかありません）



3.8 MSイメージが追加される

MSイメージ(m/z 885)が右下のMSイメージ⼀覧に追加され、その上のMSイメージ部 に表⽰されます。



3.9 ROI３に特徴的

ROIを重ね書きするとROI3 （緑）に特徴的であることが分かります。



3.10 箱ひげ図の表⽰
グラフ部の 箱ひげ図 を選択すると各ROIでの信号強度の分布の箱ひげ図が表⽰されます。
※ 箱ひげ図 はMSイメージ⼀覧に表⽰されているm/zのみ表⽰されます。



3.11 ヒストグラムの調整
ヒストグラムの上部のツールを使⽤してヒストグラムの外観を変更できます。



⼿順

1.“A”,”B”,”C”のROIを設定
2.データ⾏列テーブル計算
3.検定
4.PCA
5.PLS



4.1 PCA（主成分分析）
主成分分析(Principal Component Analysis: PCA)を⾏います。
各ROIの平均スペクトルを基に計算されます。



4.2 PCAパラメータ設定
通常この設定で⼤丈夫です。



4.3 PCAパラメータ設定

軸の数

信号強度の扱い

信号強度の扱いを変えたいときは“前処理”から選択できます。
• “なし”：信号強度そのまま
• “中⼼化”：ROI間の各m/zの信号強度の平均を0にします。
• “オートスケール”：“中⼼化”に加えて、ROI間の変動の標準偏差を１にします
• “パレートスケール”：“中⼼化”に加えて、ROI間の変動を標準偏差の平⽅根で除算します。“中⼼化”と“オートスケール”

の間になります。



4.4 PCA計算



4.5 PCA結果⼀覧
PCAの計算結果が表⽰されます。主成分軸が3つ以上の場合は複数の散布図が
表⽰されます。必要な散布図を選択して“詳細表⽰”ボタンを押します。



4.6 PCA結果画⾯
“スコアプロット”上のデータ点は各ROI、“ローディングプロット”上のデータ点はデータ⾏列
作成の際に設定したm/zを表します。
“ローディングベクトル”は各主成分軸(PC)に対する各m/zの重み（ローディング）を表します。



4.7 PCA結果画⾯ ズーム
“スコアプロット”上のデータ点は各ROI、

“ローディングプロット”上のデータ点はデータ⾏列作成の際
に設定したm/zを表します。

“ローディングベクトル”は各主成分軸(PC)に対する各m/zの
重み（ローディング）を表します。

“ズーム”が選択されている場合はプロット上のドラッグ操作
は拡⼤縮⼩機能です。
マウスホイールでも拡⼤縮⼩ができます。



4.8 PCA結果画⾯データポイントを選択

“選択”が選択されている場合は、プロット上でドラッグす
ると範囲内のデータポイントが選択されます。

サイドメニューから以下の操作が可能です。
• ⾊をつける（タグ付：この⾊は他のグラフやデータ⾏列

テーブル、MSイメージリス内で共通になります。）
• ラベルの表⽰
• MSイメージの追加



4.9 PCA結果画⾯データポイントを選択

“選択”が選択されている場合は、プロット上でドラッグす
ると範囲内のデータポイントが選択されます。

サイドメニューから以下の操作が可能です。
• ⾊をつける（タグ付：この⾊は他のグラフやデータ⾏

列テーブル、MSイメージリス内で共通になります。）
• ラベルの表⽰
• MSイメージの追加



4.10 データポイントに⾊を付ける(タグ付)

選択されたデータポイントの⾊が変更できます。
この⾊は他のグラフやデータ⾏列テーブル、MSイメージリスト内で共通になります。



4.11 データポイントのラベルを表⽰する

データポイントに対応するラベルが表⽰されます



4.12 データポイントのMSイメージを作成

選択されたデータポイントのMSイメージをメイン画⾯に追加します。



4.13 MSイメージ追加



4.14 結果がメイン画⾯に表⽰される

メイン画⾯のMSイメージ⼀覧にMSイメージが追加されます。
タグの⾊がMSイメージ⼀覧とデータ⾏列テーブルに表⽰されています。
使⽤したPCAの計算結果もデータ⾏列テーブル内に表⽰されます。



⼿順

1.“A”,”B”,”C”のROIを設定
2.データ⾏列テーブル計算
3.検定
4.PCA
5.PLS



例

“A”にあって、
”B”,“C”にない
成分を抽出する



5.1 PLS（部分最⼩⼆乗法）
部分最⼩⼆乗法(Partial least Squares: PLS)を⾏います。
各ROIの平均スペクトルを基に計算されます。



5.2 PLSパラメータ設定



5.3 PLSパラメータ設定
信号強度の扱いを変えたいときは“前処理”から選択でき
ます。
“なし”：信号強度そのまま
“中⼼化”：ROI間の各m/zの信号強度の平均を0にします。
“オートスケール”：“中⼼化”に加えて、ROI間の変動の
標準偏差を１にします
“パレートスケール”：“中⼼化”に加えて、ROI間の変動
を標準偏差の平⽅根で除算します。“中⼼化”と“オート
スケール”の間になります。

⽬的にしたい数値を“Y値”に⼊⼒します。
例えば ROI1にあってROI2,3に無いものを探す場合はそ
れぞれ1,0,0とします。



5.4 PLSパラメータ設定



5.5 PLS計算



5.6 PLS計算

“データセットが不正です。Y値のバリエーションを増やすか、潜在変数の数を⼿動にして再度実⾏してください。”
のメッセージが出た場合には、
・PLSパラメータで”⼿動”を選択
もしくは
・Y値あたりのデータセット（ROI)の数を増やす
を⾏ってください。
クロスバリデーションのためのデータ数が⾜りないのが原因です。



5.7 PLS結果画⾯

PLS結果画⾯には
・PRESS:軸の数 (⾃動の場合)
・予測値 VS 観測値
・回帰ベクトル
が表⽰されます。



5.8 PLS結果画⾯

回帰ベクトルのグラフから回帰係数の⼤きな成分を選択できますが、
メイン画⾯のデータ⾏列テーブルから選択したほうが楽です。



5.9 PLS係数が表⽰される
メイン画⾯のデータ⾏列テーブル内にPLSの回帰係数が表⽰されます。



5.10 データ⾏列テーブル内PLS係数
テーブルの“PLS係数”をクリックするとソートされます。



5.11 ソートされたPLS係数
上位いくつかを選択して、右クリックして m/zタグ付け を選択



5.12 タグ付け

好きな⾊を選択



5.13 タグ付け
選択した⾏のタグに選択した⾊が表⽰されます



5.14 MSイメージ追加

右クリックして、 MSイメージ追加 を選択



5.15 MSイメージ追加



5.16 PLS結果からMSイメージを作成

ROI１に多く⾒られるm/zのMSイメージが作成されました。
MSイメージにも同じ⾊のタグが付いています。


