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主成分分析 (Classical PCA)は天文学において頻繁に使用される教師なし機械学習手法である。Classical PCA
とは、データの分散が大きい方向に新たに軸を作成し (PC軸)、その軸でデータを評価し直す次元削減・特徴抽
出手法である。銀河の画像データに対して Classical PCAを適用するときは、特徴抽出による物理状態の推定を
メインとする場合がほとんどである。この場合、分散の大きい PC軸で抽出された情報は、すでに物理的な研究
から知られている場合が多い。そのため、未知の現象を調べたい場合には、分散の小さい PC軸を確認する必要
がある。しかし、Classical PCAは線形的な特徴抽出手法であるため、銀河の画像データのような複雑な構造を
持つデータに対しては、正確に特徴を抽出できない場合がある (e.g., Okubo et al. in prep)。
そこで、我々は非線形的特徴抽出手法のカーネル主成分分析 (Kernel PCA)が、Classical PCAよりも詳細に

特徴抽出できるのかを検証した。本研究では既にClassical PCAによる研究が実施されているNGC 1068に対し
てKernel PCAを適用した。これにより、Classical PCAとKernel PCAによって抽出された特徴の比較を行う。
その結果、Classical PCAではAGNアウトフローとバーエンドの情報が混合し、一つの特徴として抽出された。
一方でKernel PCAでは、それぞれの情報を分離して抽出することに成功した。また、ブラックボックスなモデ
ルに説明可能性を与える eXplainable AI (XAI)のKernel SHAPを適用した結果、AGNアウトフローの影響によ
り CN, CCH, HNC, HCN, HCO+, CSが enhanceしている可能性をデータ科学的に示唆した。以上の結果から、
Kernel PCAとKernel SHAPの組み合わせは、Classical PCAよりも適切に特徴を分離する手法であると言える。


