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การท า Partial least square discrimination analysis (PLS-DA) 

การท า Partial least square discrimination analysis (PLS-DA) เป็นการจัดกลุ่มตัวอย่าง โดย

ข้อมูลที่จะน ามาท า PLS-DA ควรผ่านการท า PCA เพ่ือทราบแนวโน้มของการแยกกลุ่มก่อน หากข้อมูลที่ได้

จากการท า PCA มีการกระจายตัวของกลุ่มตัวอย่างดี ข้อมูลชุดนั้นก็จะได้ผลการจัดกลุ่มด้วย PLS-DA ที่ดี

เช่นกัน 

การท า PLS-DA จะต้องมีการก าหนดตัวแปรโดยก าหนดตัวแปรสมมติขึ้นคือ 1 และ 0  

เช่น เมื่อพิจารณาชุดข้อมูลของกลุ่ม A จะก าหนดให้ชุดข้อมูลที่เป็น A หรือเข้าใกล้ A ที่สุดให้

เท่ากับ 1 และตัวอย่างอ่ืนๆ ที่ไม่ใช่ A ให้เท่ากับ 0  

 เมื่อพิจารณาชุดข้อมูลของกลุ่ม B จะก าหนดให้ชุดข้อมูลที่เป็น B หรือเข้าใกล้ B ที่สุดให้

เท่ากับ 1 และตัวอย่างอ่ืนๆ ที่ไม่ใช่ B ให้เท่ากับ 0 

เมื่อพิจารณาชุดข้อมูลของกลุ่ม C จะก าหนดให้ชุดข้อมูลที่เป็น C หรือเข้าใกล้ C ที่สุดให้

เท่ากับ 1 และตัวอย่างอ่ืนๆ ที่ไม่ใช่ C ให้เท่ากับ 0 (แสดงดังภาพที่ 1) 

 

 

 

 

ภาพที่ 1 แสดงการก าหนดตัวแปรในชุดข้อมูลของแต่ละกลุ่ม 

 

โดยผลที่ได้จากการการท า PLS-DA จะแสดงดังภาพที่ 2 ซ่ึงการพิจารณาความถูกต้องของการจัดกลุ่ม

ตัวอย่าง สามารถพิจารณาได้จากค่า R-square และค่าอ้างอิงของชุดข้อมูลตัวอย่างที่มีค่าเข้าใกล้ 1 ข้อมูลที่จะ

น ามาท า PLS-DA ควรผ่านการท า PCA มาก่อนเพ่ือดู % of total variance ซึ่จะมีผลต่อR-square ที่ได้จาก

การท า PLS-DA ด้วย 
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ภาพที่ 2 แสดงผลการท า PLS-DA ในการจ าแนกกลุ่มตัวอย่าง 

 

การสร้าง data set เพื่อเป็นชุด model เพื่อใช้เปรียบเทียบกับกลุ่มตัวอย่าง 

โดยข้อมูลในแต่ละชุดตัวอย่างนั้น spectrum จะต้องถูกแบ่งออกเป็น 2 ชุด ประกอบด้วย  

1. Training set จ านวน 2 ใน 3 ของ spectrum ทั้งหมดในแต่ละตัวอย่างส าหรับสร้างสมการ 

calibration หรือสร้าง model  

2. Validation set จ านวน 1 ใน 3 ของ spectrum ทั้งหมดในแต่ละตัวอย่างใช้ส าหรับเป็นข้อมูลเพ่ือ

ทดสอบความถูกต้องของ model  

 

 
เช่น ถ้าข้อมูลของตัวอย่าง A มี 300 spectrum  
Training set = 200 spectrum 
Validation set = 100 spectrum  

Training set

Validation set

  

โดยข้อมูลในส่วนของTraining set จะถูกน ามาท าเป็น calibration data set เพ่ือสร้างเป็น model 

และข้อมูลในส่วนของ validation set จะถูกน ามาใช้เพ่ือท านายความแม่นย าของ model ที่ได้จาก training 

set ซึ่งการท านายความแม่นย าของ model นั้นสามารถน ามาประยุกต์ใช้ได้กับงานที่ต้องการความรวดเร็วใน

การระบุ class ของตัวอย่าง เช่น การท านายความเสี่ยงต่อการเกิดโรค หรือ ท านายสายพันธุ์ของเชื้อจุลินทรีย์ 

เป็นต้น ซึ่งจะให้ค่าความแม่นย าออกมาในรูปของ % specificity และ % sensitivity  

โดยเอกสารคู่มือฉบับนี้ จะเป็นการท า PLS-DA จากตัวอย่าง spectrum ของแบคทีเรียจ านวน 3 สาย

พันธุ์ ประกอบด้วย F33, P7 และ P286 โดยแบ่ง spectrum ในกลุ่มของ training set และ validation set 

ได้ดังตารางที่ 1 
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ตารางท่ี 1 แสดงรายละเอียดและจ านวน spectrum ตัวอย่างที่ใช้ในการท า PLS-DA 

Sample Spectrum ทั้งหมด Training set Validation set 

F33 106 70 36 

P7 100 66 34 

P286 118 78 40 

 

เมื่อได้ spectrum ในแต่ละชุดแล้ว ให้น ามาวิเคราะห์โดยโปรแกรม The Unscrambler X 10.5 โดย

จะท าการวิเคราะห์ในชุดข้อมูลที่เป็น Training set ก่อนเพ่ือใช้เป็นชุดของ classification model 

 

วิเคราะห์ข้อมลูในชุด Training set 

1. โหลดข้อมูล spectrum ของ Training set ของแต่ละตัวอย่างเข้ามา 
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2. คัดลอกcolumn ที่ 2 แล้วน ามาวางใน column แรก จากนั้นลบ column ที่ 2 ทิ้งไปจะได้ data 

set ของตัวอย่างแรก  
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3. จากนั้นโหลดข้อมูล data set ของตัวอย่างที่ 2 และ 3 เข้ามาและท าแบบเดียวกัน 

 
 

 

4. น าตัวอย่างแต่ละ data set มารวมให้อยู่ใน data set เดียว  

a. เลือก tool 

b. เลือก matrix calculator 

c. เลือกไฟล์ข้อมูลที่ต้องการรวม 

d. เลือก Shaping 

e. เลือก Append 

f. กด OK จะได้ data matrix ใหม่ที่รวมข้อมูลอยู่ในชุดเดียวกัน 
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5. Define rowและ columnของแต่ละตัวอย่าง 

a. Click ขวาที่ data set ของชุดข้อมูล 

b. เลือก range  

c. เลือก define range จะปรากฏหน้าต่างให้ definerange ของแต่ละกลุ่มตัวอย่าง 
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d. Define row  

i. เลือก row ของตัวอย่างในแต่ละกลุ่มท่ีต้องการ Define แล้วก าหนดชื่อ  

เช่น กลุ่มตัวอย่าง F33, P7 และ P286 

ii. กด Create จะปรากฏชื่อกลุ่มตัวอย่างบริเวณหน้าต่างด้านบน 

iii. เมื่อ define ครบทุกกลุ่มตัวอย่างแล้ว กด OK 

iv. จะปรากฏรายชื่อตัวอย่างที่ define ไว้ 
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e. Define column  

i. การ define column จะต้องเลือกล าดับ column ให้ตรงตาม wavenumber ที่

ต้องการเปรียบเทียบ โดยจะต้อง plot spectrum ดูเพ่ือเลือกช่วงที่ ใช้ในการ

วิเคราะห์ 

ii. ใส่ช่วง column ที่ใช้ในการวิเคราะห์  

ประกอบด้วย whole range คือ ช่วง wavenumber ทั้งหมดท่ีแสดง spectrum 

Use range คือช่วง wavenumber ที่ใช้ในการวิเคราะห์ 

โดยในตัวอย่างใช้ช่วง whole range เท่ากับ 1-1577 

และช่วง use range เท่ากับ 507-619, 1143-1577 
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iii. กด Create จะปรากฏชื่อ column ที่ define ไว้บริเวณหน้าต่างด้านบน 

iv. กด OK จะปรากฏข้อมูลที่ define แสดงอยู่ใต้ dataset ของชุดข้อมูล 
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6. ท า data preprocessing  

a. Second derivative 

i. เลือกที่ data set ของชุดข้อมูลที่ต้องการวิเคราะห์ 

ii. เลือก task หรือ click ขวา 

iii. เลือก transform 

iv. เลือก derivative จะปรากฏหน้าต่างให้ก าหนดค่า parameter ในการท า second 

derivative 
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ประกอบด้วย Row เลือก All  

       Cols เลือก Whole range 

การท า derivative เลือก 2nd derivative 

      Polynomial ก าหนดให้เท่ากับ 3 

a. Number of smoothing point ก าหนดให้เป็น 13 
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v. เมื่อกด OK แล้ว จะได้ชุดข้อมูลซึ่งผ่านการท า second derivative 

 
 

7. น าชุดข้อมูล Training set ที่ผ่านการท า 2nd derivative มาท า EMSC  

a. เลือกที ่data set ของชุดข้อมูลที่ต้องการวิเคราะห์ 

b. เลือก task หรือ click ขวาบริเวณชุดข้อมูล training set 

c. เลือก MSC/EMSC 

 



 

BL 4.1 IR Spectroscopy and Imaging 
Synchrotron Light Research Institute (Public Organization) 

d. จะปรากฏหน้าต่าง Multiplicative Scatter Correction ให้ก าหนดค่า parameter ที่

ต้องการใช้ 

ประกอบด้วย หน้า Scope เลือก Data Matrix ที่ต้องการท า EMSC 

เลือก Column (Use) ที่ define ไว้  

e. ที่หน้า Options เลือก Extended options 

f. กด OK จะปรากฏข้อมูล training set ที่ผ่านการท า MSC/EMSC 
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8. เลือกที่ column ของ wavenumber แรก 

a. click ขวา เลือก insert categories variable จะปรากฏหน้าต่าง Category variable 

b. Click เลือก specify level 

c. Add ตัวอย่างที่ define ไว้ไปทางหน้าต่างด้านขวามือให้หมด 
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d. เลือก OK จะปรากฏ column ที่แสดงรายชื่อตัวอย่างที่ได้ define ไว้ 

 

 
 

9. Click เลือก column แรก  

a. คลิกขวาที่ column แรก 

b. เลือก split categories variable จะปรากฏ column ตามจ านวนตัวอย่างที่ได้ define ไว้ 

เช่น ตัวอย่าง F33, P7 และ P286 จะปรากฏ column เพ่ิมมาอีก 3 column 
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10. เลือก 3 column แรก (F33, P7 และ P286) 

a. เลือก task  

b. เลือก analyze  

c. เลือก partial least square regression จะปรากฏหน้าต่างให้ก าหนดค่า parameter ที่

ต้องการวิเคราะห์ 

 
 

ประกอบด้วย        X 

       Row…All……   Cols เลือก Use (use range) 

        Y 

        Row…All……  Cols เลือก 3 (เท่ากับจ านวนตัวอย่างที่ define ไว้) 

d. กด next 
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e. X-weights เลือก next 

f. Y-weights เลือก next 

g. Validation เลือก Leverage correction 

h. Algorithm เลือก NIPALS 
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i. กด finish จะได้กราฟออกมาดังภาพ 

 

 
 

j. เมื่อต้องการให้แสดงผล Predicted vs Reference ให้ คลิกขวา เลือก predicted vs 

reference จะปรากฏหน้าต่างแสดงกราฟดังรูป 
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วิเคราะห์ข้อมลูในชุด Validation set 

ข้อมูลในกลุ่มของ validation set นั้น จะใช้ในการน ากลับเข้ามาท านายกับชุดของ training เพ่ือเช็ค

ความแม่นย าของข้อมูลในชุด training set โดยน าข้อมูลตัวอย่างที่เหลืออยู่ (1 ใน 3) มาท าต่อ 

1. โหลดข้อมูล spectrum ของ Validation set ของแต่ละตัวอย่างเข้ามา 
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2. ก็อปปี้ column ที่ 2 แล้วน ามาวางใน column แรก จากนั้นลบ column ที่ 2 ทิ้งไป 

 

 
 

3. น าตัวอย่างแต่ละ data set มารวมให้อยู่ใน data set เดียว โดย 

a. เลือก tool 

b. เลือก matrix calculator 

c. เลือกไฟล์ข้อมูลที่ต้องการรวม 

d. เลือก Shaping 

e. เลือก Append 
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f. กด OK จะได้ data matrix ใหม่ที่รวมข้อมูลอยู่ในชุดเดียวกัน 
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4. Define row และ column ของแต่ละตัวอย่าง 

a. Click ขวาที่ data set ของชุดข้อมูล 

b. เลือก range  

c. เลือก define range จะปรากฏหน้าต่างให้ definerange ของแต่ละกลุ่มตัวอย่าง 

 
d. Define row  

- เลือก row ของตัวอย่างในแต่ละกลุ่มที่ต้องการ Define แล้วก าหนดชื่อ  

เช่น กลุ่มตัวอย่าง F33, P7 และ P286 

- กด Create จะปรากฏชื่อกลุ่มตัวอย่างบริเวณหน้าต่างด้านบน 

- เมื่อ define ครบทุกกลุ่มตัวอย่างแล้ว กด OK 

e. Define column  

- ใส่ช่วง column ที่ใช้ในการวิเคราะห์  

ประกอบด้วย whole range คือ ช่วง wavenumber ทั้งหมดที่แสดง spectrum 

     Use range คือช่วง wavenumber ที่ใช้ในการวิเคราะห์ 

        * โดยต้องก าหนดช่วงของ use range ให้ตรงกับในชุดของ Training set 

โดยในตัวอย่างใช้ช่วง whole range เท่ากับ1-1577 

และช่วง use range เท่ากับ 507-619, 1143-1577 

- กด Create จะปรากฏชื่อ column ที่ define ไว้บริเวณหน้าต่างด้านบน 

- กด OK จะปรากฏข้อมูลที่ define แสดงอยู่ใต้ dataset ของชุดข้อมูล 
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BL 4.1 IR Spectroscopy and Imaging 
Synchrotron Light Research Institute (Public Organization) 

5. ท า data preprocessing  

a. Second derivative 

- เลือกที่ data set ของชุดข้อมูลที่ต้องการวิเคราะห์ 

- เลือก task หรือ click ขวา 

- เลือก transform 

- เลือก derivative จะปรากฏหน้าต่างให้ก าหนดค่า parameter ในการท า second 

derivative 

 
 

ประกอบด้วย Row เลือก All  

       Cols เลือก Whole range 

การท า derivative เลือก 2nd derivative 

      Polynomial ก าหนดให้เท่ากับ 3 

Number of smoothing point ก าหนดให้เป็น 13 



 

BL 4.1 IR Spectroscopy and Imaging 
Synchrotron Light Research Institute (Public Organization) 

 
- กด OK จะได้ชุดข้อมูลซึ่งผ่านการท า second derivative 
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6. น าชุดข้อมูล Validation set ที่ผ่านการท า 2nd derivative มาท า EMSC  

a. เลือกที่ data set ของชุดข้อมูลที่ต้องการวิเคราะห์ 

b. เลือก task หรือ click ขวาบริเวณชุดข้อมูล training set 

c. เลือก MSC/EMSC 

 
 

d. จะปรากฏหน้าต่าง Multiplicative Scatter Correction ให้ก าหนดค่า parameter ที่

ต้องการใช้ 

ประกอบด้วย หน้า Scope เลือก Data Matrix ที่ต้องการท า EMSC 

เลือก Column (Use) ที่ define ไว้  

e. ที่หน้า Options เลือก Extended options 
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f. กด OK จะปรากฏข้อมูล Validation set ที่ผ่านการท า MSC/EMSC 

 
 

7. ก าหนด category ของตัวอย่างในกลุ่ม validation set 

a. เลือกที่ column แรก  

b. คลิกขวา เลือก insert category variable 
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c. จะปรากฏหน้าต่าง category variable จากนั้น add ข้อมูลกลุ่มตัวอย่างที่ define ไปไว้ทาง

ด้านขวา 

 
 

 

8. เลือก column แรกที่ได้ define ไว้ คลิกขวา เลือก spit categories variable จะปรากฎ column 

ของตัวอย่างที่ได้ define ไว้ เพิ่มข้ึนมาอีก 3 column 
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9. Click เลือกชุดข้อมูล validation set ใน 3 column แรก 

a. เลือก task  

b. เลือก predict 

c. เลือก regression จะปรากฏหน้าต่างให้ก าหนดค่า parameter 
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d. Data  
           Row…All….. Cols...Use... 

e. กด OK จะปรากฏหน้าต่างแสดงผลการท า regression ของแต่ละตัวอย่างแสดงดังรูป 
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f. น าค่า Deviation ที่ ได้จากการท า regression มาหาค่าเฉลี่ย ซึ่งถ้าค่าที่ค านวณได้มีค่า

มากกว่า 0.5 หรือเข้าใกล้ 1 แสดงว่า calibration set ที่ได้จาก training set มีความแม่นย า 

โดยจากผลการท า validation สามารถสรุปได้ว่า 
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- ตั วอย่ างที่  F33 จาก  validation set มี ความคล้ ายตั วอย่ างกลุ่ ม  F33 จาก 

calibration set อยู่ 95.87% 

- ตัวอย่างที่ F7 จาก validation set มีความคล้ายตัวอย่างกลุ่ม F7 จาก calibration 

set อยู่ 93.54% 

- ตัวอย่างที่  P286 จาก validation set มีความคล้ายตัวอย่างกลุ่ม P286 จาก 

calibration set อยู่ 94.35% 

โดยการน าไปใช้ประโยชน์ในอนาคตสามารถน ามาใช้ในการ predict กลุ่มตัวอย่างที่เป็น 

unknown ได้ เช่น การท านายความเสี่ยงของการเกิดโรคมะเร็งจากการสร้าง model จาก 

serum ของผู้ป่วยและผู้ที่มีสุขภาพดี จากนั้นสามารถน า serum จาก unknown มา 

predict เพ่ือหาความเสี่ยงของการเกิดโรคได้ 

 
 


