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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　テキストとして、芳賀敏郎著　「医薬品開発のための統計解析　第１部　基礎　改訂版」　を使用します。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　本節では、回帰分析適用上の諸問題を取り上げます。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　テキストの248ページを開いてください。テキストの該当ページは右上に示してあります。　
　ここでは、テキストの (1)～(4)と、補足として「原点を通る回帰式」を取り上げます。
　ファイルをダウンロードして学習に使ってください。
　使用する Excel ファイル、JMP ファイルは、サイエンティスト社のホームページからダウンロードしてください。
　なお、JMP 10.0.2 を用いた結果の出力を表示しています。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　これから紹介する Anscombe（アンスコム）の例は、Anscombe が 1973年に報告した事例です。2 つの変数の関係を解析するとき，回帰式を計算するだけでは不十分であり、グラフ化が重要であることを示しました。多くの著書で引用されています。



Anscombe OOl p.248
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6 996  8.10 8 || 7.04
ZNTND X. y D 7 7.24 6.13 8 5.25
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　表示4.5.1 がアンスコムの例です。事例 1 とします。
　４ 組の２変数のデータがあります。x をオレンジ枠で示し、y をブルー枠で示してあります。
　その組み合わせは、　x を共通として、（a）x1 と y1、（b）x1 と y2、（c）x1 と y3 です。それと、（d）x4 と y4 の計４組です。
　データを眺めてみると、一見してちょっと変だなと思うデータもあります。
　本来、初めにグラフ化を行いますが、とりあえず、グラフ化しないで統計量を確認します。
　オレンジ枠の x についてみると、x1 と x4 の平均は 9.0、標準偏差は 3.317 で同じです。ブルー枠の y についてみると、y1,y2,y3,y4 の平均値はほぼ 7.50、標準偏差はほぼ 2.03 で同じです。
　４組 (a)(b)(c)(d) の相関係数が、それぞれの y の列の最下段にあります。ほぼ 0.816で、いずれも強い相関があります。
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4 BFRET=(FEZB U
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　テキストには表示されていませんが、４組のデータを LINEST　関数で単回帰分析した結果を示します。(a)(b)(c)(d) の回帰係数、切片、その標準誤差、寄与率、回帰平方和、残差標準偏差、回帰係数と切片の t 値、p 値について、4 組ともほぼ同じです。これらの結果から、この４組の２変数の関係は同じであると判断してよいでしょうか。
　これまで説明してきたように、データ解析の第１歩はグラフ化です。そこで、散布図を描きます。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　表示4.5.2 の (a)(b)(c)(d) が、それぞれの散布図です。
　これを見て、びっくりです。計算上、まったく同じ単回帰分析の統計量が得られているのに、散布図から４組の２変数の関係は同じではないことが明らかです。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　この図に、単回帰分析の結果として、回帰直線を引きます。さきほどの LINEST 関数の結果でもわかるように、回帰式と寄与率 R^2 値は４組ともほぼ同じです。しかし、この直線のあてはめが妥当ではないことは明らかです。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　（a）は問題がなさそうです。
　（b）本来は曲線関係です。このデータに、むりやり直線モデルをあてはめています。直線関係をあてはめるのは不適切です。
　（c）１点の外れている観測値があるため、回帰直線がそれに引っ張られて、本来の直線とは異なっているように見えます。
　（d）１点の外れた値があり、回帰直線がその１点で決定されています。直線関係をあてはめるのは不適切です。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　この残差のグラフを描きます。残差については、これまでにも何回か説明してきました。残差とは、各観測値 y(i) から回帰直線の予測値 y(i)-hat を引いた値です。これについては、後で詳しく説明しますので、とりあえず残差を縦軸に、横軸にxを取った散布図で、その特徴を確認します。
（a）は残差に規則性がありません。ゼロを中心にプラス、マイナス両側に均一かつランダムに分布しています。（b）の場合、残差は明らかな規則性を示しています。（c）の場合も、明らかな規則性があります。また、1つの外れた点があります。（d）の場合も外れ値があります。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　以上、まとめます。
（a）特別の問題はありません。
（b）本来、曲線関係があるにもかかわらず、無理やり直線をあてはめています。残差に規則性があり、直線モデルをあてはめることは不適切です。
（c）１点が外れているため、本来あるべき直線とは異なった直線があてはめられています。外れた１点の原因を追究する必要があります。また、残差に規則性があり、ばらつきが不自然ですから、この原因も調べる必要があります。
（d）１つの外れた値で回帰直線が決定されています。そもそもこの二変数は線形関係ではありません。
　この回帰分析の適応が妥当な事例は（a）だけです。このアンスコムの例は、回帰式、寄与率だけで判断するのではなく、散布図で確認することや、個々の残差を検討することの重要性を示しています。
　なお、c のケースは、第３部で取り上げられます。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　第 1 項(1) で、アンスコムの例の残差を示して、視覚的に検討しました。
　本項では、単回帰モデルをあてはめた妥当性を検討する一環として、残差分散を推定して、残差分析を行います。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　回帰式をあてはめたならば、モデルが妥当であるかどうかを、残差から検討します。
　右側の表示 4.3.5 で示したように、残差 e(i) は観測値 y(i) と予測値 y(i)-hat との差で、推定したモデルで説明できない部分に相当します。予測値 y(i)-hat は標本回帰式から得られる y の点予測であり、回帰直線の線上に位置します。すなわち、残差は観測値と回帰直線の鉛直距離であり、観測値と回帰直線との「ずれ」です。
　誤差イプシロンが平均 0 の正規分布に従うモデルをあてはめているので、あてはめが妥当であれば、個々の残差はゼロを中心に正規分布に従うはずです。ところが、この残差に規則性や外れ値があれば、直線のあてはめが妥当ではない可能性があります。また、外れ値があるかどうかの確認も必要です。
　それぞれの残差を比較するときに、そのまま比較するのではなく、基準化して比較する方法があります。基準化は標準化ともいいます。
　また、残差の様子を可視化するために、グラフに表します。x と残差、x と基準化残差、基準化残差の箱ひげ図などを用います。
　それでは、詳しく説明していきます。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　まず、残差の分散を求めます。
　単回帰モデル、すなわち母回帰式は式(4.3.3) であり、誤差イプシロンは独立に N(0, シグマ^2) に従うものとします。誤差イプシロンの分散をシグマ^2 とします。我々は、この母回帰式を直接知ることはできません。
　そこで、母回帰式を推定した標本回帰式を得ます。この式を、p.240で説明した重心を使った回帰式に変形します。この e(i) が残差です。残差 e(i) の分散は式(4.5.1) です。この導き方について、p249 の脚注に説明がありますが、詳細は省略します。
　式(4.5.1) で、シグマに乗じる（ ）の中は、１から 1/n と (x(i)-x)^2/S(xx) を引きますが、マイナスにはならず、１よりも小さい正の値です。すなわち、残差分散は誤差分散 シグマ^2 よりも小さくなります。そして、n が大きくなり、x の平方和が大きくなるほど、シグマ^2 に近づいていきます。また、(x(i)－x-bar) があることから、x の値によって残差分散が異なり、x(i) が平均値から遠くなるほど残差分散は小さくなります。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　つまり、母回帰式において、誤差イプシロンは独立であり、誤差分散シグマ^2 はいずれの x においても等しいという前提です。
　これに対し標本回帰式において、残差 e(i) は独立ではなく、等分散ではありません。この残差には、一番下に示した 2 つの式の制約条件があります。仮に、１つのデータが変わったとすると、標本回帰式が変わり、それに伴って全ての残差が標本回帰式に連動して一気に変わるので、独立していません。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　この残差分散の式(4.5.1)と、前節で説明した観測値の分散の式(4.4.5)を比較すると、（　）の中の２つの符号が上の式と下の式で逆になっています。つまり、観測値 y(i) の分散は x の平均から遠ざかるにつれ、それほど変化は大きくはありませんが、増加します。反対に、残差の分散は x の平均から遠ざかるにつれ減少します。一方、母平均の分散は大きくなります。
　したがって、残差分散は シグマ^2 よりも小さくなります。また、等分散ではなく、x の平均から遠くなるほど小さくなります。
　なお、残差の分散は誤差分散シグマ^2 よりも小さいことは、§2.2(4)で説明したように、１変量の場合、平均値の残差の分散は、母分散 シグマ^2 よりも小さくなることと同じです。
　このように、残差の分散が x の取る値によって異なるので、それぞれの分散を考慮して比較するために、残差を標準偏差で割った値、すなわち基準化残差で比較します。
　

https://mkkmkk.com/wp-content/uploads/Green1-2-2.pdf
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　残差をその標準誤差で割って基準化（標準化）することにより、標準偏差を単位とした尺度に変換されます。これにより、異なる単位やスケールのデータでの残差を同じ尺度で比較できるようになります。
　また、基準化した残差は、誤差項が正規分布に従うと仮定した場合、標準正規分布に従います。そこで、標準正規分布の性質を利用して、外れ値などの検出が可能になります。　
　さらに、基準化残差の散布図によって診断などが行いやすくなります。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　テキストを補足して、基準化残差を実際に計算します。
　表示 4.3.6 の事例を取り上げますので、Excel で表示します（操作）。
　事例２とします。説明用の簡単な事例です。
　これ以降、Excel の表の説明を成していきますが、（操作）の指示をしないので、適宜、この表を各自で作成していくと、理解が深まります。
　


RAZDIRES (HHE) p.250
o EE(LRE (IREE(LIRE)
1 (.X'i — f)z 1 (xl- — 50)2
Vliel=[1=-=— 2=(1-2- x 0.8342
le:] < " 5. )° i 200 (4.5.1)
91 =390 + 1.620x RE } TERE | (AR = AEIRT }[ o
%£743.6 JJL @ﬁq: (A Vel 9i = 3.90 + 0.620x; || FRERE
i | x; y;|yi-hat Vel (e | e —Te.*| R 4.3.
1 1 5 4.52 048] 0357 0.597 0.80 0.80 LINESTBSA DitE
2 3 5| 576 -0.76| 0.524 |0.724| -1.05  1.05 « V' const
3 | 4 7| 638]| 062] 05650752 0.82 0.82 » 0820 3900l 4
4 | 5 6| 7.00]| -1.00] 0579 |0.761| -1.31 1.31 wl 0118 0681l
5 7 9| 824 | 076/ 0.524 |0.724| 1.05 1.05 ) ' ' 5
@f 6 |10 10| 10.10 | -0.10| 0232 |0.481) -021 0.21 ’I': 22'2;;* 0'8325
F45 | 50] 7.0[ 7.00 [ 000] Ngrmsan ' Y
= ﬁy
@l@ﬁ%ﬂ] 50.0)22.0 Vi) Szl 19.220 2.780[s,

19


プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　6 組の簡単な２変数のデータで、ソルバーを使って回帰式を求めた状態です。右側には、表示 4.3.8 の LINEST 関数の結果を示しています。回帰式の回帰係数は　0.620、切片は 3.90 です。グリーン枠の残差標準偏差は 0.834、これをシグマの推定値とします。
　表示 4.3.6 には、左側に 2 変数 x(i) と y(i)、その右隣に、回帰式から求めた y(i)-hat の列があります。残差 e(i) は (y(i)－y(i)-hat) です。
　残差分散 V[e(i)] は式(4.5.1) から算出します。 n=6、オレンジ枠の S(xx)=50、x-bar=5.0、シグマはグリーン枠の残差標準偏差で推定して 0.834、これに x(i) を代入して、それぞれの x における残差分散を求めます。
　ブルー枠の標準誤差 se(i) は、残差分散の平方根です。
　この標準誤差で残差 e(i) を割って，基準化残差 e∗スター を算出します。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　その結果、ブルー枠の残差の標準誤差 se(i) は 0.48～0.76 となり、グリーン枠で示したシグマの推定値である残差標準偏差 0.834 よりも小さくなります。
　また、オレンジ枠で示した x-bar=5.0 で、残差分散 V[e(i)]=0.579、標準誤差 se(i)=0.761 が最大値です。そして、x-bar=5.0 から離れるほど減少しますす。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　次に、ブルー枠で示した列について、x と残差、x と基準化残差の散布図を作成します。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　左の図が x と残差、右の図が x と基準化残差の散布図です。
　この事例では、左の図と右の図で大きな違いはありません。いずれの場合も、周期性、規則性の有無、外れ値の有無を確認して、回帰モデルのあてはめの妥当性を判断します。
　基準化残差の場合、標準正規分布に従うことが期待されるので、±2の範囲にほぼ全ての残差が含まれるはずです。また、±3以上の残差は外れ値の可能性があるので、確認する必要があります。
　また、右図のように、基準化残差を箱ひげ図にして観察します。この事例では、外れ値はありません。
　なお、この事例はデータ不足です。説明のためのデータであることを申し添えます。
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プレゼンターのノート
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　回帰分析では、等分散性が仮定されます。そこで、等分散性を確認するために、x と基準化残差の絶対値を取った散布図で確認します。これは、p.143で説明した Levene の検定の考え方の応用になります。　
　表示4.3.6の事例で、オレンジ枠で示したように、基準化残差の絶対値と x の散布図を示します。この散布図で、相関が有意であったり、規則性が見られると等分散が疑われます。
　たとえば、等分散ではなく、x が大きくなるにしたがってバラツキが大きくなるようなケースが少なくありません。この場合、この図で正の相関がみられます。

https://mkkmkk.com/wp-content/uploads/Green1-3-3.pdf
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　補足として、式(4.4.3) から求めた母平均の定値 η(i)-hat の分散と、この平方根を取った標準誤差を計算して示します。また、式(4.4.5) から、将来得られる観測値 y(i)-hat の分散と、この平方根を取った予測誤差を計算して表に追加しました。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　テキストにはありませんが、JMPで残差を求めます。
　JMP ファイル「4-相関3.jmp」を読み込みます（操作）。�　このファイルのデータは、表示 4.3.6 の６組の x と y のデータです。
　この 2 変数に［二変量の関係］と［モデルのあてはめ］を使って直線をあてはめます。�
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
［二変量の関係］を実行します。�　トップメニュウから、［分析］＞［二変量の関係］を選択してダイアログボックスを表示します（操作）。
　Y と X を指定して［OK］をクリックします（操作）。
　▼をクリックして、表示したオプションメニュウから［直線のあてはめ］を選択します（操作）。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　［直線のあてはめ］の▼オプションから、［予測値の保存］を選択します（操作）。
　▼オプションから［残差の保存］を選択します（操作）。
　▼オプションから［残差プロット］を選択します（操作）。
　これにより、オレンジ枠で示したように、データテーブルに予測値 y と残差 yの 列が新設され、値が記入されます。これを使って、新たな解析を行ったり、グラフ化することができます。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　残差プロットとして、予測値と実測値のプロット、行番号と残差のプロット、x と残差のプロット、残差の正規分位点プロットが得られます。
　正規分位点は、Van Der Waerden 検定で説明したように、残差を順位に直して標準正規分布の%点に変換した数値です。残差に正規性があれば、残差の正規分位点と残差は直線関係になります。
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プレゼンターのノート
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［モデルのあてはめ］を実行します。�　トップメニュウから、［分析］＞［モデルのあてはめ］を選択してダイアログボックスを表示します（操作）。
　Y と X を指定し、強調点を最小レポートにして［実行］をクリックします（操作）。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　応答yの▼オプションから、[行ごとの診断統計量]＞[予測値と残差のプロット]を選択します（操作）。
　また、[行番号と残差のプロット]を選択します（操作）。
　右側の残差プロットを得ます。


HRAEDIREY () p.250
-5 y { = AF1—F FREDE BEOE BaDEE
AN (7 A - -
%Eﬂ%bﬂf—b R = x vy FhEy BEy _ #EREsy HEREy REvy
M , — 1 1 5 4.52 0.48 0.8036169. 0.5815783 0.597299 1.0164808
SEOAY -4 , 8 10 2 3 5 5.76 -0.76 -1.0503344 0.4140450 0.723579 0.9308240
BEEZT0771)L R 3 4 7 6.38 0.62 0.8246411¢ 0.3601851 0.751842 0.9081482
ﬁitmi%ﬁﬁ%?/ > 4 5 5] 7 -1 -1.314008¢ 0.3403429 0.761030 0.9004628
DR R =g < 5 7 9 8.24 0.76 1.0503344. 0.4140450! 0.723579 0.9308240
- & 10 10 10.1 -0.1 -0.207763C 0.6806859. 0.481317 1.0/62589
FFNS470Y9 (Fa1E
25Tk , 233 B
Bz T NEEEE AF1—7> MEhk=E
A TR =23 AT EEHOE _ . \ \
. ERIDERXR HELEREZ IR U CHIE UTTiRA=
A e —'~ = " —
. - e ANEPRAF1—7F> MEIRZE : IRNTOT—SH%=FEHA
_ IR JMP D F7
e b 192 FafEOEESE " — - ‘ =
sm 4 27 I WEBRTF1—7> MEFEZ : SAMUEEE X BND
2H(EEEH) 5 22.0 T — T
| EcomEEE T—AZFVWTCTEH
N— 7

31


プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　次に、応答の▼オプションから［列の保存］を選択し、その中から、オレンジ枠で囲んだ項目、すなわち［予測値］、「残差」、［スチューデント化残差］、［予測値の標準誤差］、［残差の標準誤差］、［個々の標準誤差］を選択します（操作）。
　データテーブルに、それぞれの値と計算式が保存されます。Excelで 計算した y(i)-hat が「予測値y」、e(i)が「残差 y」、se(i) が「残差の標準誤差 y」、e(i)* が「スチューデント化残差」と数値が一致しています。これらの値を使って、残差の解析やグラフ化を行います。
　なお、この［スチューデント化残差］は、基準化残差を補正した残差であり、通常、基準化残差とほぼ同じ値を取ります。JMP が出力するステューデント化残差は、すべてのデータを利用して基準化残差を計算しており、内部ステューデント化残差ともよばれます。
　これに対して、外れ値と考えられるデータを除いて計算した場合、外部ステューデント化残差とよばれます。詳細は省略します。
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　Excel で計算した値と比較します。
　オレンジ枠で示したように、2 変数 x, y と、回帰式から求めた予測値 y(i)-hat、残差 e(i) の値は一致しています。
　ブルー枠で示したように、残差の標準誤差は一致しています。また、この事例では、基準化残差とスチューデント化残差は一致しています。
　グリーン枠で示したように、母平均の標準誤差 V[イータ(i)-hat]の平方根と、観測値の予測誤差 V[y(i) -hat] の平方根は、Excel で計算した結果と一致します。
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　ここからは、別の観点から、単回帰分析を適用する妥当性について説明します。
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y =a+ bx = 25.198 + 0.7922x
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5 101.3 90.7
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49 103.8 106.9
50 155.4 147.8

34



プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　事例 3 を使って、x に誤差を含む場合の回帰分析を説明します。
　血圧測定の効率化を図るために、医師による従来法の代わりに自動血圧計が使えないか確かめることを目的にします。
　そこで、ランダムに 50人の被験者を選び、血圧を同時に２つの方法でランダムに測定しました。医師による従来法（x）と自動血圧計（y）の測定値から、回帰式を得ます。
　式(4.5.2) のように、回帰係数 1.0、切片 0 であればよいと考えられます。つまり、原点を通り、かつ傾きが1であれば、両者は同じ測定値が得られるので、自動血圧計を使うことに問題はないと考えられます。
　テキストでは、測定データが省略されています。そのデータは右の表のとおりです。測定はランダムに行われたものとします。
　得られた回帰式の回帰係数は 0.7922、切片が 25.198 でした。回帰式は原点を通らず、回帰係数は１以下です。この結果をさらに詳しく解析します。
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　この回帰直線と、LINEST 関数の出力が表示4.5.3 です。
　散布図の赤い点線は y=x です。つまり原点を通る 45 度の直線です。実際に得られた標本回帰直線は、赤い線からかなり乖離しています。
　LINEST 関数の出力の下部に、母回帰係数と母切片の仮説検定の結果である t 値と p 値があります。母回帰係数の帰無仮説は ベータ=1 なので、得られた b=0.792 から 1 を引いて、標準誤差で割って t 値を得ます。母切片の帰無仮説は アルファ=0 なので、得られた a=25.198 を標準誤差で割って t 値を得ます。p 値は 0.05 よりも小さく、検定結果は有意です。つまり、原点を通らず，回帰係数は 1 よりも小さいと判断されます。
　なお、母切片をアルファで表し、有意水準（危険率）もアルファで示しています。両者は異なりますが、同じアルファをもちいていますので注意してください。
　以上、これまで進めてきた推論は妥当のように見えますが、実は基本的な間違いがあります。
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　§4.3 の表示4.3.2 と式(4.3.3) で説明したように、単回帰モデルは、縦軸方向の誤差、すなわち y のみにイプシロンという誤差が含まれるというモデルです。x の誤差を考慮していません。
　ところが、この事例 3 では x と y の両方が血圧の測定値で、x は医師による従来法の測定値、y は自動血圧計の測定値です。血圧を2 回測定すると、普通は異なる値が得られます。また、被験者の血圧は数分間の間に変化します。つまり、この場合は、x にも y と同様の誤差が含まれます。したがって、この事例に、この単回帰モデルをあてはめて解析することは妥当ではありません。
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　そこで、事例 3 を元にして、x と y に含まれる誤差の影響をシミュレーションで確認します。これは演習 4.5.1　です。このシミュレーションを事例 4 とします。
　Excel ファイルで、名前ボックスから「表示4.5.3」を選択して表示します（操作）。
　セル　M1 に移動します（操作）。
　オレンジ枠で示したように、セル M1:V56 にあるデータと計算式を使います。その右側に散布図があり、回帰直線を記入してあります。その右側に LINEST 関数による回帰分析の出力があります。
　この Excel シートで、50 人の血圧を、従来法（x）と自動血圧計（y）で同時に測定するというシミュレーションを行います。
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　ブルー枠で示した Q 列に、50 人の血圧の真の値である x(真値)があります。P 列は被験者番号で、1～50 です。
　この値は、平均 120、標準偏差 15 の正規分布に従う乱数で、左側の M 列の標準正規乱数と、R2:S2 の母平均と母標準偏差から算出しています。この値を、50人の真の血圧であると仮定します。
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　オレンジ枠で示した R 列の x は、「医師の従来法による測定値」とします。S 列の y は「自動血圧計による測定値」とします。
　黄色のセルで、x の測定誤差としてシグマ(x)=7.0、y の測定誤差としてシグマ(y)=5.0 を設定しています。
　x の列には、ブルー枠の x(真値) に、シグマ(x) と N 列の標準正規乱数の積を測定誤差として加えます。
　y の列には、ブルー枠の x(真値) に、シグマ(y) と M 列の標準正規乱数の積を測定誤差として加えます。
　すなわち、x と y の２変数は、同じ x(真値) を元にして、それぞれ異なる測定誤差を加えた値です。 この x と y に直線をあてはめます。得られる回帰式は y=x になることが期待されます。
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　データ部分を拡大して計算式を示します。
　グリーン枠の M,N,O の３列には、Excel の分析ツールの乱数発生を利用して、標準正規乱数を入力してあります。
　M 列の乱数は Q 列の x(真値) に使い、50 人の x(真値) の値を設定します。
　N 列の乱数は R 列の x の測定誤差として使います。
　O 列の乱数は S 列の y の測定誤差として使います。
　ブルー枠の Q 列は、50人の x(真値)です。セル Q7 の計算式は、平均 120 に、M 列の標準正規乱数にシグマを掛けて 15 倍した測定誤差を加えます。この 120 と 15 は、ブルー枠の セル Q1 と Q2 で指定しています。Q7 の計算式に $ マークがついているで、下にオートフィルでコピーしたときに、セルの指定が変化しません。
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　オレンジ枠の R 列は従来法による測定値 x です。セル R7 の計算式は、x(真値) を平均として、標準正規乱数にシグマ(x) を掛けて 7.0 倍した測定誤差を加えます。シグマはイエローのセル R2 で設定しています。乱数には N列 を使います。ROUND 関数は四捨五入する関数で、この場合は小数点以下第３位を四捨五入して、２位までの数値にしています。
　オレンジ枠の S 列は自動血圧計による測定値 y です。x と同様に、x(真値) を平均として、標準正規乱数にシグマ(y) を掛けて 5.0 倍した測定誤差を加えます。シグマはイエローのセル S2 で設定しています。乱数には O 列を使います。
　以上の設定で、 x、y は、同じ x(真値) に異なる測定誤差を加算した値になります。この測定誤差の大きさをイエローのセル R2 と S2 で指定しています。 x と y の平均値は同じなので、その回帰式は y=x になることが期待されます。
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　上段の表示 4.5.3 は、黄色いセル（R2, S2）で、シグマ(x)=7.0、シグマ(y)=5.0 に設定した状態です。
　オレンジ枠で示したように、回帰係数は 0.792 で 1 ではありません。切片は 25.198 で、0 ではありません。
　ブルー枠で示したように、帰無仮説ベータ=1、帰無仮説アルファ=0 の仮説検定では、いずれの p 値も 0.05 以下 なので、帰無仮説は棄却されます。すなわち、母回帰係数 は 1 と有意に異なり、母切片は 0 と有意に異なります。
　回帰直線は、赤の点線で示した y=x から乖離しています。
　当初の予想とは異なる結果になりました。
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　すでに、帰無仮説 H(0)：ベータ=1 の t 値の求め方を説明しました。ここで、繰り返します。
　これまで、傾きがゼロの検定は H(0)：ベータ=0 でした。そのときは、(回帰係数／標準誤差) を計算して t 値を得ました。丁寧に記述すると、((回帰係数－0)／標準誤差) になります。今回は、回帰係数が１の検定、H(0)：ベータ=1 なので、((回帰係数－１)／標準誤差) を計算して t 値を得ています。

https://mkkmkk.com/wp-content/uploads/Green1-3-2.pdf
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　下段のグリーン枠で示したように、セル R2 のシグマ(x)を 7.0 から 5.0 に小さくます（操作）。
　上段の図は、x の標準誤差が 7.0 の場合、下段の図表は 5.0 の場合です。 
　x の標準誤差を 7.0 から 5.0 に小さくすると、回帰係数は 0.792 から 0.881 となり、切片は 25.198 から 14.441 になります。すなわち、図のように、回帰直線は y = x に接近します。p 値は 0.05 よりも大きくなり、帰無仮説ベータ=1 と帰無仮説アルファ=0 は棄却されません。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　下段のグリーン枠で示したように、セル R2 と S2 で、シグマ(x)=9 とシグマ(y)=3 に設定します（操作）。
　t 値の絶対値は大きくなり，p 値は一層小さくなり、高度に有意になりまりす。標本回帰式は y=x からさらに乖離します。
　x と y の測定誤差を自由に変えて、その影響を確認します（操作）。
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　次に、y の標準偏差を 5 に戻します（操作）。
　また、x の標準誤差を 0 に設定します（操作）。
　帰無仮説ベータ=1 の p 値は 0.918、帰無仮説アルファ=0 の p 値は 0.940 にまで増加しました。回帰直線は y=x とほぼ一致しました。
　この例が示すように，単回帰式をあてはめるときは，「x には誤差が含まれない」という前提が成立するかどうかを考える必要があります。
　ここまでの結果からわかるように、横軸の値 x に誤差が含まれる場合、回帰直線の傾きが小さくなる傾向があります。
　x　に誤差があっても、それが無視できるほど小さいのであれば、通常の回帰分析が行えますが、無視できない誤差が　x　にある場合は、別の解析方法を考える必要があります。
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　今回の事例のように、２つの分析方法を比較する場合は、§3.5「対応のある場合の平均値の差のt 検定」で説明した方法を使うことができます。横軸に平均値　(x+y)/2 を取り，縦軸に差　x−y を取って散布図を描きます。テキストにはありませんが、この方法は Bland　Altman 分析と呼ばれています。描く散布図を Bland Altman プロットといいます。
　測定値の差の傾向やばらつきを確認し、２つの測定法がどの程度一致しているか解析する方法で、差が平均付近に集中しているか、±1.96SD の範囲内に収まっている割合が高いか、系統的バイアスがあるかなどをグラフを基にして解析します。
　２つの測定値のスケールが同じであること、測定値の分布が正規分布に従うと見なせることなどが条件です。

https://mkkmkk.com/wp-content/uploads/Green1-3-5.pdf
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　Excel にある表示 4.5.3 のデータがセル M1 以降にあるので、これを表示します（操作）。
　このデータの T 列、U 列、V 列に、Bland　Altman 分析 に使う変換値があります。
　T 列は平均 (x+y)/2、U 列は差 (x−y) です。 V 列は T 列の個々の平均値から総平均を引いた値です。　
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　Excelの表示4.5.4 に、散布図があります。横軸に平均、縦軸に差を取った Bland Altman プロットです。その右側に LINEST 関数の出力があります。
　この Bland Altman プロットの見方については、§3.5 で既に説明してあります。
　ここに回帰直線を追加します。

https://mkkmkk.com/wp-content/uploads/Green1-3-5.pdf
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　回帰式の回帰係数が 0、すなわち回帰直線が水平で、プロットした点が回帰直線の上下にランダムにバラついていれば、2 つの測定値の間には一定の差のあることが分かります。
　回帰直線が斜めになっていれば，2 つの測定値の間の差が一定ではないことを意味します。
　LINEST関数の出力では、オレンジ枠の回帰係数が 0.061 です。ブルー枠で示したように、帰無仮説ベータ=0 の p 値は 0.480 なので、水平であると判断されます。
　ただし、水平だからといって、２つの分析法の値が一致しているとはいえません。たとえば、グリーンの回帰直線の場合、ほぼ水平ですが、従来法の x よりも自動血圧計の y は常に一定量の差が生じることになります。
　そこで、次に知りたいのは、２つの分析法の値が等しいか否か、すなわち２つの分析法の差 (x-y) の平均がゼロであるか否かです。
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　差 (x-y)　の平均がゼロであるか否か、これを検定する方法として、切片の検定が使えるでしょうか。
　切片は-7.600、帰無仮説アルファ=0 の p 値は 0.467 です。ただし、この仮説検定の帰無仮説は 横軸がゼロのときの差の検定であり、x と y の差の平均が 0 か否かの検定にはなりません。
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　そこで、平均から総平均 (x-bar+y-bar)∕2 を引いた値 d を計算し、これを横軸に、 差(𝑥−𝑦)を縦軸に取って散布図を画き、これに回帰式をあてはめます。
　このように、切片の値は、x と y の差の平均と一致するので、切片の検定を２変数の差の平均の検定として使えます。
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　左の散布図と右の LINEST 関数の結果を得ます。
　この結果は、Excel ファイル「基礎改4.xls」の「表示4.5.4」の下にあります。
　この図で、切片の値は、x と y の差の平均と一致するので、切片の検定が x と y の差の平均が0か否かの検定になります。この事例では、切片は -0.279であり、帰無仮説：切片=0 の p値は 0.824、帰無仮説は棄却されません。この場合は、０であるといえます。


Bland Altman 347

p.252

JMP [ D& DR ]
Excel Dx &y (R6:S56) & JMPICOE—/R—X K (FIZED)
JMP  [#REE] > [BlEEBICaE—]

[3Hr] > [0 DT ]

|

P| Q | R | s | T |
1| u 120 o, o,
2 o 15 7.0 5.0
3 F—4
: /[ )l R6:S56
6 x(BEfB) | x y 15
7 1 109 97.8 102.8] 100.3
8 2 122 114.2 114.1| 114.2
9 3 130 129.0 123.7| 126.4
10 4 116 122.3 117.0| 119.7
11 5 94 99.6 90.7| 95.1
12 6 106 101.3 113.5| 107.4
13| 7 89 [880 873 87.6

(§3.5 =g)

E5l &5 - IMP

]’?#I'JHE?/?E%IEI T-T TR

A | 732G v-IHO =RV

S IR s T o (Y S S N LS B =

x b h
97.8 102.8
114.2 114.1
129 123.7
122.5 117
99.6 90.7
101.5 113.5
28 27 ¥

= —EEDSE

s TTIDETES

¥, —EE0EE ‘ 1

E7NAL

=

mAELTE

ER/ EFER 9

w

54



プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　Bland Altman プロットを JMP で描きます。
　Excel にある x と y の部分は、オレンジ枠の R6:S56 の部分です。これを範囲指定して、JMP にコピー／ペーストします（操作）。
　JMPでは、［列名とともに貼り付け］を使います。
　貼り付けたデータで、［分析］＞［対応のあるペア］を指定します（操作）。

https://mkkmkk.com/wp-content/uploads/Green1-3-5.pdf
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　ダイアログボックスで、 ２列を選択します。差を (x-y) にするために、y を上、x を下に設定します（操作）。
　［OK］をクリックして実行しています（操作）。
　Bland Altman プロットが得られます。

https://mkkmkk.com/wp-content/uploads/Green1-3-5.pdf
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　JMP で　Bland Altman プロットが得られます。表示 4.5.4 と同じグラフです。赤い横線は差の平均、点線は差の平均の 95% 信頼区間です。
　新しい JMP には、Bland Altman 分析 に関わる様々なメニューがあるようです。
　この Bland Altman 分析は、２つの解析法の比較には適した分析方法です。
　詳細は省略します。
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　最後に、回帰分析に用いる説明変数の選び方を取り上げます。
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　ここでは、２つの事例で説明します。まず、事例 5 です。
　表示4.2.13（p.218）は、40 名の検査項目の間の相関係数行列です。
　健康管理に対する関心が高まった現在，血糖値が高くならないようにするために，血圧のコントロールの重要性が認識されています。上の血圧である「収縮期」の血圧と、下の血圧である「拡張期」の血圧の２種類があります。そこで，この2種類の血圧と血糖の相関係数を確認します。
　ブルー枠で示したように、血圧(上) と血糖との相関係数は 0.361 で弱い相関があり、相関係数は有意です。一方、血圧(下) と血糖との相関係数は 0.058 とほとんど無相関です。このことから，血圧(上) だけが重要で、注意を払えばいいと考えてよいでしょうか。
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　ここで、散布図などのグラフ化が重要ですが、便宜的にそれを省略して、回帰分析の結果のみで説明を進めます。　ここでは、説明変数の選び方を変えた３つの回帰分析 (1)(2)(3) を考えます。
　(1) 血糖と弱い相関関係のあった血圧（上）に血糖を回帰させた場合です。LINEST関数での解析結果から、回帰係数の p 値は 0.02 で有意です。
　(2) 2 つの血圧の差が大事であるとも言われますので、上下の血圧の差に血糖を回帰させた場合です。LINEST関数での解析結果から、回帰係数の p値 は 0.001 で、高度に有意です。
　(3)  血圧の上と下の２つの説明変数を使った場合です。LINEST関数の結果から、説明変数を2つ使った回帰分析を行いました。これを重回帰分析といいます。この回帰式を重回帰式といいます。２つの説明変数の p 値は 0.05 以下で両者とも有意です。
　ここで、(1)(2)の回帰式の自由度は 38、(3)重回帰式の自由度は 40 - 3 = 37で、一つ小さくなっています。
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　（1）と（2）を比較します。（2）で血圧の差を取ると、残差の標準偏差が （1）の 9.00 から 8.40 に減少し、t 値が大きくなり p値が減少しました。5% 有意から 1% 有意になったわけです。このように、得られた変数をそのまま使うのではなく、２変量の差や比を取って回帰式を作ると、よりよい回帰式が得られる場合が少なくありません。それには、解析者の固有技術で判断することになります。�　（2）と（3）を比較します。（3）の重回帰式の標準偏差は 8.50で、（2）の 8.40 よりも大きくなりました。これは，重回帰式の自由度が 37 となり，単回帰式の自由度 38 よりも小さくなったためです。2 つの血圧の係数は符号が逆で，絶対値はほぼ同じ値でした。　これらのことから、2 つの血圧の差を健康の指標とするという通俗的な指標の妥当性が検証されました。
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　次に、事例 6 です。
　事例 5 と同じように、表示4.2.13（p.218）の相関係数行列です。40名の検査項目の間の相関係数です。
　ブルー枠で示したように、血糖と身長、血糖と体重の相関関係は高くはありません。そこで、§4.3(1) では、体重と身長から計算される BMI に血糖を回帰させました。
　ここでは，身長 x(1) と体重 x(2) の２つの説明変数を用い、これから直接的に血糖 y を推定することを試みます。

https://mkkmkk.com/wp-content/uploads/Green1-4-3.pdf
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　表示4.5.6 で、身長 x(1)，体重 x(2)，血糖 y を常用対数変換し、この値を大文字を使って X(1),X(2), Y とします。サンプルは 40 人ですが、この表はその一部です。右は、これを LINEST 関数で解析した結果です。
　得られた回帰式は １段目の式です。これを対数に戻すと ２段目の式になります。さらに元の数値 に戻すと３段目の式が得られます。
　一方、BMI を使った単回帰分析の場合、右下の LINEST 関数の結果から、回帰係数が 2.161、切片が 38.002 でした。
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　重回帰分析では、血糖 y を身長 x(1) と体重 x(2) の 2 変数に回帰しました。この重回帰式で、係数の比 b(1)∶b(2) はほぼ −2∶1 でした。
　単回帰分析では、血糖 y を BMI x に回帰しました。この BMI は身長 x(2) の (-2)乗 と 体重 x(2) の比です。この係数の比は -2:1 です。
　重回帰分析での係数の比が －２:1 に近くなったことは、単回帰分析で BMI を説明変数に用いた妥当性を示唆しています。
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　以上のことをまとめます。
　(1) これまで、１変量で説明する単回帰モデルを用いて、y=a+bx を推定する方法について説明してきました。
　(2) また、前の節では、２変量からなる指数として BMI に血糖を回帰させる回帰分析を行いました。
　(3) 今回の節では、２変量として、血圧の上下を取り上げ、その差でyを説明しました。また、別のケースでは比を取る場合も考えられます。
　(4) また、血圧の上下、身長と体重という２変量を同時に使って y を説明する重回帰式について、簡単に紹介しました。
　(5) このほかに、x と x^2 を使って解析することもあります。これについては、第２部の§2.2 で取り上げます。
  (6) 単回帰分析の一つとして、「原点を通る回帰直線」があります。これについては、この後で説明します。
　このようにさまざまな説明変数の取り方がありますが、どのような説明変数を使うかは、解析者の固有技術で判断することになります。

https://mkkmkk.com/wp-content/uploads/Green2-2-2.pdf
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　ここで、補遺の（4）原点を通る回帰式について、付け加えます。
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　この項の中で使う用語を整理しておきます。
　偏差は、各データとその平均との差です。
　偏差平方和は、偏差を2乗してすべて足し合わせたものです。一般に、平方和といえば、偏差平方和を指します。
　偏差積和は、x と y の偏差の積をすべて足し合わせたものです。
　２乗和は、各データの２乗値をすべて足し合わせたものです。
　積和は、x と y の積をすべて足し合わせたものです。
　この後の説明で、これらの用語を使います。
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　薬剤を投与しないときの薬効が 0 の場合、つまり、（投与量 x = 0、薬効 y = 0）であることが明らかな場合、回帰直線が原点を通るモデルのあてはめを考えることがあります。
　モデル式は式(4.6.17) です。モデルの推定式は y(i)-hat=bx(i) です。
　ここでは、表示4.6.1 のごく簡単な事例を取り上げます。事例 7 とします。この事例で、Excel の散布図とLINEST関数、そしてJMPの［二変量の関係］を使って、原点を通る回帰式を求め、その問題点について説明します。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　§4.1で説明したように、Excel で散布図を描きます（操作）。
　散布図の中にプロットされたマークを右クリックして［近似曲線の追加］＞［近似曲線の書式設定］で、［線形近似］を選択します（操作）。
　オレンジ枠で示したように、切片にチェックマークを入れて、数値をゼロに設定し、原点を通る制約を付けます（操作）。
　そのほか、数式とR-2乗値を表示させるように、チェックマークを入れます（操作）。

https://mkkmkk.com/wp-content/uploads/Green1-4-1.pdf
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　 左の表示4.6.1 の散布図が得られます。ブルー枠で示した回帰式は y=2.0769x、オレンジ枠で示した寄与率は 0.932 です。
　一方、　右側の LINEST 関数を使った回帰分析を行います。
　ここでは、LINEST 関数の実行に、スピル機能を利用しています。この他に、古いタイプの実行方法をして、静的配列を使う方法があります。詳細は、§4.3、あるいはブログを参照してください。
　下に示した出力結果が得られるので、この結果を出力するためのスペースを確保して、その左上のセルに、「=LINEST(y 列、x 列、FALSE,TRUE)」と入力して実行します（操作）。
　FALSE を指定した部分は、これまでは TRUE と入力すべきところ、省略してカンマ２つ「, ,」を入力してきました。デフォルトは TRUE であり、省略可であるためです。ここに FALSE を指定すると、切片=ゼロという制約が加わります。

https://mkkmkk.com/wp-content/uploads/Green1-4-3.pdf
https://mkkmkk.com/2024/02/04/excel-spill/
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　LINEST関数の結果から、ブルー枠で示した y=2.0769x の回帰式が得られます。散布図に表示された回帰式と一致します。
　ところが、オレンジ枠で示した寄与率は 0.9896 で、散布図に表示された寄与率 0.932と異なります。
 寄与率がなぜ異なるのか、その計算方法の違いと問題点を説明します。　　　　　　　　

https://mkkmkk.com/wp-content/uploads/Green1-4-3.pdf
https://mkkmkk.com/2024/02/04/excel-spill/
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プレゼンテーションのノート
　回帰係数と寄与率（決定係数　R^2） の計算方法を、分割してまとめます。
　(a) は原点を通るという制約がない通常の回帰分析の場合です。 (b) は原点を通るという制約がある回帰分析で、散布図の寄与率を計算しています。(c) は原点を通るという制約がある回帰分析で、LINEST関数の寄与率を計算しています。
　(a)(b)(c) いずれも、x  列と y 列は同じ観測値です。その右側の列には  y の推定値 yhat の列と残差 e の列があります。yhat の計算に使う回帰係数と切片をブルー枠で示してあります。(a) は　y-hat=1.29+1.71x、(b) と (c) は y-hat=0.208x です。 
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プレゼンターのノート
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　 (a) は、原点を通るという制約がない場合です。
　ブルー枠で示したように、回帰係数 b を x と y の偏差積和 15.00 と x の偏差平方和 8.75 から得ます。
　オレンジ枠で示したように、総平方和 S(T) 26.00 は、回帰平方和 S(R) 25.714 と残差平方和 S(e) 0.29 の和です。
　寄与率 R^2 は、残差平方和 0.29 を 総平方和 26.00 で割り、これを１から引いて 0.989 を得ます。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　(b) の原点を通るという制約がある場合です。
　ブルー枠で示したように、回帰係数 b を x と y の積和 81.00　と x の２乗和 39.00 から得ます。
　オレンジ枠で示したように、寄与率は残差平方和 1.77 を 総平方和 26.00 で割り、これを１から引いて 0.932 を得ます。これは、Excel の散布図に表示された寄与率に一致します。
　ところが、オレンジ枠で囲ったように、総平方和 26.00 は、回帰平方和 37.74 と残差平方和 1.77 の和になりません。したがって、寄与率は、総平方和に占める回帰平方和の正確な割合ではありません。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　(c)も原点を通るという制約がある場合です。
　ブルー枠で示したように、回帰係数 b は (b) と同様に算出します。
　オレンジ枠で示したように、寄与率は残差 e の２乗和 1.77 を y の２乗和 170 で割り、これを１から引いて 0.990 を得ます。これは、Excel の LINEST 関数で表示された寄与率に一致します。
　ここで、(b) と (c) の大きく異なるところは、(b) では平方和、(c) では２乗和を使っていることです。
　(b) では平方和を使うため、正確な平方和の分解ができませんでした。一方、２乗和を使うと、正確な２乗和の分解ができます。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　以上の(a)(b)(c) をグラフで示します。
　(a) の場合、回帰直線は重心、すなわち(x-bar, y-bar)を通ります。観測値と基準との距離を青い線で結んであります。(a) の基準は y-bar です。この距離を２乗した和が総平方和になります。S(T)=S(R)+S(e) の関係があるので、R^2 は正しい割合です。
　(b)の場合、原点を通るという制約があるために、回帰直線は重心を通りません。しかし、基準は y-bar です。このため、y-bar を基準として総平方和 S(T) を求めても、S(T)=S(R)+S(e) の関係が成り立ちません。R^2 の割合の意味は曖昧です。
　(c) の場合、回帰直線は必ず原点を通ります。この原点を基準とします。２乗和は y=0 を基準とした平方和と見なせます。このため、S(T)=S(R)+S(e) の関係が成り立ちます。R^2 は正しい割合です。
 (b)が Excel の散布図の寄与率、(c)が LINEST 関数の寄与率です。Excel は、それぞれ異なった考え方に基づいた寄与率を出力します。
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　これまで説明してきた事例で、オレンジの矢印で示したように、y(1) の観測値を３から６に変更します。
　(a)(c)の寄与率は正ですが、(b)の場合は－0.090と、負になります。これは、先ほど示した (b) の定義に基づいて計算された寄与率です。
　この事例で、Excel の出力を確認します。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　y(1) を３から６に変更すると、Excel の散布図の寄与率は－0.09 になります。これは Excel のバグではなく、定義に従って計算された正しい寄与率です。R^2 は単なる記号であり、寄与率の定義を表しているわけではありません。
　ただし、－0.09 は意味のある数値ではないので、利用しません。。
　LINEST 関数の寄与率は、0.9184 になります。
　いずれも、前のスライドと寄与率の値は一致します。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　JMP での表示を確認します。
　Excel の事例と同じ観測値のデータテーブルを作成し、［二変量の関係］から散布図を作成します（操作）。
　ここで、赤い▼からオプションメニューを表示させ、［その他のあてはめ］を選択します（操作）。
　右のダイアログボックスで、次数は１次のまま、［切片の制約］にチェックを入れて、0 になっているのを確認して［OK］をクリックします（操作）。
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プレゼンターのノート
プレゼンテーションのノート
　回帰式の切片はありません。原点を通る回帰式です。
［あはめの要約］で、［R2乗］と［自由度調整R2乗］の出力は空白です。R2乗を出力すると、誤用される危険があるからだと思われます。
　原点を通る回帰分析では、原点を通るという制約がほんとうに適切か、慎重に検討する必要があります。この場合、寄与率の意味が曖昧であるため、JMPでは、寄与率を単回帰分析の妥当性の指標として使用しないようにしています。
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　また、分散分析表では、オレンジ枠の平方和は、y=y-bar を基準とした平方和ではありません。先ほど Excel で求めた (c) のように、y=0 を基準とした２乗和です。すなわち y の２乗和 170.00、yhat の２乗和 168.23、残差の２乗和 1.77 が表示されます。
　ブルー枠で示したように、パラメータ推定値の切片には、「制約０」が表示されています。
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