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Abstract

Die PLS (Partial Least Squares) Regression gehort zur Familie der NILES (Nonlinear
Iterative Least Squares) Methoden, die vor allem von H. Wold 1966 entwickelt wurden. Diese
iterativen Verfahren bieten die Mdglichkeit einer alternativen Schatzung verschiedener
statistischer Methoden. Dazu z&hlen die Hauptkomponentenanalyse, die Kanonische
Korrelationsanalyse, die Multiple Regression und die Faktorenanalyse.

In unserer Arbeit beschéftigen wir uns vor allem mit der Multiplen Regressionsanalyse, bei
der PLS Regression verwendet werden kann. Zum besseren Verstandnis des Aufbaus der PLS
Regressionsmethode ist eine griindliche Analyse der von Wold vorgeschlagenen Methode zur
Schétzung von Hauptkomponenten, genannt NIPALS (Nonlinear Estimation by Iterative
Partial Least Squares), notig. Wir werden diese beiden iterativen Methoden vorstellen und
zeigen, dass die PLS Regression als eine zweifache Anwendung von NIPALS interpretiert
werden kann. PLS Regression wurde bereits ldngere Zeit in den Sozialwissenschaften
verwendet, hat aber spéter auch Einlass in die Analytische Chemie, vor allem die
Massenspektrometrie, gefunden. Der Hauptgrund fiir die Verwendung von PLS Regression in
diesen Fachgebieten ist die Moglichkeit, auch Datensatze, in denen mehr Variablen als
Beobachtungen auftreten, zu analysieren.

Der Schwerpunkt dieses Vortrages liegt in der Prasentation der zugrunde liegenden Methodik
der PLS Regression, ihrem mathematischen Hintergrund und theoretischen Aspekten sowie
der Anwendung auf konkrete Datenséatze.
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