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Ｂ．MS Excelを利用した回帰分析と実験式の決定
従属変数（目的変数）Y と独立変数（説明変数）X の間に定量的な関係の構造（モデル）を当てはめることを回帰分析という。ここで、X が１種ならば単回帰分析、X が２種以上ならば重回帰分析と言う。さらに、説明変数Xi, i = 1, ..., p の線形項および定数項（切片）を一次結合し、目的変数Y を表す場合を線形回帰といい、そうでない場合を非線形回帰という。ここでは、配布される教材を用いて以下の演習１～４を実践し、回帰分析の手法を学ぶ。

　演習1：最小二乗法に基づく単回帰分析
　　（１）反応物濃度ｘと生成物濃度ｙを測定し、表１の結果を得た。
　　　 表１　生成物濃度と反応物濃度の関係
	生成物濃度ｙ[M]
	反応物濃度ｘ[M]

	0.33
	10

	0.37
	20

	0.40
	30

	0.44
	40

	0.48
	50



（２）最小二乗法を用いて表1の実験結果の単回帰式と決定係数を求める方法を示す。
ｎ組のデータ（ｘi, ｙi; i=1, .., n）の単回帰式は　

　　　			式（１）
で表され、式（１）の勾配bと切片aは次式で求められる。　　

　			式（２）

			式（３）
　　　　また、単回帰式のデータへの適合度を示す決定係数r2は以下の式で求められる。

			式（４）
　　　　データを式（２）～（４）に適用し、単回帰式を求めることを最小二乗法という。


（３）最小二乗法を用いて、回帰式  と決定係数r2を求める。
　　　Σ(x・y), Σx, Σy, Σx2, Σy2および n を準備する。MS Excelのシートに表２を作成し、x*y、x2、y2の列と総和Σの行の数値を求める。

　　表２　最小二乗法の演算シート
	#
	ｙ
	ｘ
	x*y
	x2
	y2

	1
	0.33
	10
	
	
	

	2
	0.37
	20
	
	
	

	3
	0.40
	30
	
	
	

	4
	0.44
	40
	
	
	

	5
	0.48
	50
	
	
	

	総和Σ
	
	
	
	
	


表２の総和Σの行の数値とn=5を式（２）～（４）に適用し、単回帰式ならびに決定係数を求める。
a＝　　　　　　　　　　　　　　　  b＝　　　　　　　　　　　　　　　
r2 ＝　　　　　　　　　　　　　　　
回帰式：　　　　　　　　　　　　　  決定係数：　　　　　　　　　　　　

演習２：MS Excelの回帰分析機能を用いた単回帰分析
（１）物質Xと物質Yの濃度を測定し、表３の結果を得た。
　　　 表３　物質Xと物質Yの濃度
	物質Y濃度 [M]
	物質X濃度 [M]

	38
	1

	27
	3

	21
	5

	11
	7

	4
	9



（２）表３の実験結果をMS Excelの回帰分析機能に適用し、YとXの関係を表す単回帰式を求める。
　　手続き１：タブ「データ」内の「データ分析」を選択し、「回帰分析」を起動する。
　　手続き２：回帰分析のウィザードに以下の条件を入力し、OKをクリックする。
　　　　入力元
入力Ｙ範囲：表３のＹの数値列の範囲を指定
　　　　　入力Ｘ範囲：表３のＸの数値列の範囲を指定
　　　　出力オプション
　　　　　一覧の出力先：表３のすぐ下のセルを指定
　　手続き３：手続き２で得た回帰分析の結果を確認し、回帰式と決定係数を得る。
　　　　主要な確認事項
　　　　　　回帰統計・重決定 R2（決定係数）：　標本値（説明変数Xと目的変数Yの分布）に対する回帰式のあてはまりの良さを表す指標として利用され、１に近いほど良い。
　　　　　　分散分析表・有意F：　「重相関R（相関係数）は 0（ゼロ）である」という帰無仮説を検定した結果を示す。この値が、予め設定した有意水準を下回る場合、「重相関R（相関係数）は 0 である」という帰無仮説が棄却され、「重相関R（相関係数）が 0 ではない」という対立仮説が支持されたことになる。これは、回帰式が目的変数の変動を説明できることを統計的検定を通して確認できたことを意味する。
　　　　　　分散分析表・切片およびX値1の係数：　目的変数Yと説明変数Xの回帰式（Y=（X値1）×X1＋切片）の切片と勾配の値。
　　　　　　分散分析表・切片およびX値1のP-値：　切片のP-値は「回帰式の切片は 0（ゼロ）である」という帰無仮説を検定した結果を示す。この値が、予め設定した有意水準を下回る場合、「切片は 0（ゼロ）である」という帰無仮説が棄却され、「切片は 0（ゼロ）ではない」という対立仮説が支持されたことになる。X値1のP-値も同様で、「回帰式のX値1の係数は 0（ゼロ）である」という帰無仮説を検定した結果を示す。これは、回帰式に切片やX値１の項が必要であるか否かを示す。
回帰式：　　　　　　　　　　　　　 決定係数：　　　　　　　　　　　　

（３）グラフ機能を利用し、YとXの関係の回帰式を求めよ。
　　　手続き１：表３のＹとＸの数値列を選択し、タブ「挿入」内の「グラフ」機能から「散布図」を起動する。
手続き２：散布図に表示された任意のプロットを右クリックし、近似曲線の追加を選択する。
手続き３：「線形近似」を選択し、「グラフに数式を表示する」および「グラフにR-2値を表示する」にチェックを入れる。
手続き４：グラフに付記された回帰式と決定係数を確認する。	
回帰式：　　　　　　　　　　　　　 決定係数：　　　　　　　　　　　　
注意：グラフ機能を用いて回帰式と決定係数を得た場合、（２）の手続き３で示した分散分析による「目的変数と説明変数の相関の確認」および「回帰式に切片と説明変数の項が必要か否かの検定結果」を得ることができない。


[bookmark: _GoBack]グラフ機能を利用し、YとXの関係の回帰式を求めた結果（グラフ）を以下に貼付せよ。













　演習３：MS Excelの回帰分析機能を用いた重回帰分析
　　（１）説明変数X１（温度）ならびX2（pH）を変えて目的変数Y（収量）を測定し、表４の結果を得た。
　　　　表４　収量と温度ならびにpHの関係
	Y（収量）[g]
	X１（温度）[℃]
	X2（pH）[-]

	32
	40
	6

	29
	40
	7

	31
	40
	8

	45
	45
	6

	48
	45
	7

	44
	45
	8

	65
	50
	6

	61
	50
	7

	57
	50
	8

	80
	55
	6

	70
	55
	7

	75
	55
	8



（２）上記の実験結果をMS Excelの回帰分析機能に適用し、YとX１ならびにX2の関係の重回帰式を求める。
　　手続き１：タブ「データ」内の「データ分析」を選択し、「回帰分析」を起動する。
　　手続き２：回帰分析のウィザードに以下の条件を入力し、OKをクリックする。
　　　　入力元
入力Ｙ範囲：表４のＹの数値列の範囲を指定
　　　　　入力Ｘ範囲：表４のＸ１およびＸ２の数値列の範囲を指定
　　　　出力オプション
　　　　　一覧の出力先：表４のすぐ下のセルを指定
　　手続き３：手続き２で得た回帰分析の結果を確認し、回帰式と決定係数を得る。演習２の手続き３「主要な確認事項」を参照すること。
回帰式：　　　　　　　　　　　　　  決定係数：　　　　　　　　　　　　
目的変数Ｙの変動の説明における説明変数X1ならびにX2の寄与： 　　　　　 
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　
　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　
注意：変数の個数（回帰式の項の数）が16以内の問題にMS Excelの回帰分析機能を適用できる。

　演習４：MS Excelのソルバー機能を用いた非線形回帰分析
　　（１）説明変数X１（温度）を変えて目的変数Y（収量）を測定し、表５の結果を得た。　　　
        表５　収量と温度の関係
	Y（収量）[g]
	X１（温度）[℃]

	3.57
	5

	5.26
	10

	6.25
	15

	6.90
	20

	7.35
	25

	7.69
	30

	7.95
	35

	8.16
	40

	8.33
	45

	8.47
	50

	8.59
	55

	8.70
	60



（２）表５の実験結果に以下の三次方程式を用いて非線形回帰式を求める。
　　		式（５）
　　式（５）のプロファイルが表５の実験結果と良い一致を示すa1, a2, a3, bを探索する。
手続き１：表６「非線形回帰分析の演算シート」を作成する。
この演算シートの各列を以下のように設定する。
Y（収量）[g]：表５のY（収量）[g]のデータを入力する。
X1（温度）[℃]：表５のX１（温度）[℃]のデータを入力する。
推定収量：左隣のX１（温度）[℃]の値とa1, a2, a3, bの右のセルの値を用いて三次関数の値を求める。
二乗誤差：Y（収量）[g]とそれに対応する推定収量の差分の二乗値を求める。
a1, a2, a3, bの右のセル：これら変数値の探索初期値を入力する。まずは1.0を入力する。ソルバーはここに設定した値を基に最適値の探索を開始する。
二乗誤差総和の右のセル：二乗誤差の総和を求める。

表６　非線形回帰分析の演算シート
	Y（収量）[g]
	X１（温度）[℃]
	推定収量
	二乗誤差
	ソルバーで決定する値

	3.57
	5
	
	
	a1
	

	5.26
	10
	
	
	a2
	

	6.25
	15
	
	
	a3
	

	6.90
	20
	
	
	b
	

	7.35
	25
	
	
	
	

	7.69
	30
	
	
	最小化する値

	7.95
	35
	
	
	二乗誤差総和
	

	8.16
	40
	
	
	
	

	8.33
	45
	
	
	
	

	8.47
	50
	
	
	
	

	8.59
	55
	
	
	
	

	8.70
	60
	
	
	
	


　　手続き２：タブ「データ」内の「ソルバー」を起動する。
　　手続き３：ソルバーのウィザードに以下の条件を入力し、解決をクリックする。
　　　　　目的セルの設定：表６の二乗誤差総和の右のセルを指定
　　　　　目標値：最小値を選択
　　　　　変数セルの変更：表６のa1, a2, a3, bの右のセルを指定
　　　　　制約のない変数を非負数にする：チェックを外す
　　　　　解決方法の選択：GRG 非線形を選択
　　手続き４：解の探索の終了を意味するウィザードが表示されたら、ＯＫをクリックする。
　　手続き５：二乗誤差総和が大きい場合、a1, a2, a3, bの右のセルの初期値を変えて再度ソルバーを実行する。
　　手続き６：実測収量と予測収量を値域、温度を定義域に設定したグラフを作成する。なお、実測収量はプロット、予測収量は曲線で示す。
手続き７：表６のa1, a2, a3, bの右のセルの値を基に非線形回帰式を求める。
回帰式：　　　　　　　　　　　　　
注意：手続き３の解決法の選択では次の３種の解法のいずれかを選ぶ。「GRG非線形」はなめらかな非線形関数に有用、「シンプレックスLP」は線形問題を解く場合に有用である。「エボリューショナリー」は滑らかではない非線形関数を扱う問題を解く場合に適用する。

参考図書
　Excel 回帰分析入門 ツールで拡がるデータ解析＆要因分析，米谷 学 著，オーム社．
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