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METODE PLS UNTUK MENGATASI KOLINEARITAS DALAM 
KALIBRASI GANDA 

Aji Harnim wigenal dan ~unuddinl  

hletode PLS (Partial Least Square), vang tennasuk ke dalam pemodelan 'lunak' 
(sop modelling), digunakan untuk mengatasi masalah kolinearitas dalam model 
kalibrasi ganda. Model kalibrasi dalam makalah in; digunakan untuk menduga 
kandungan protein dalam gandum. Hasil pendugaan metode PLS dibandingkan 
dengan hasil metode Bayes bervarat yang dikembangkan oleh du Plessis & 
van der Menve (1 995) dun metode klasik Brown (1 982). 

Dalam pendugaan model regresi ganda, 
kolineartas mempakan masalah yang akan 

-ga modem -g tepat. 
Masalah ini sering terjadi pada model k a l i i  
ganda (multivariate calibration) sehingga 
diperlukan suatu metode untuk pendugaan model 
k a l i i  dengan mengatasi kolinearitas. Metode ini 
diperlukandalampengmbanganhstmnenanalitik 
modern (du Plessis & van der Merwe, 1995). 
Disamping itu Martens dan Naes (1989) 
mnyatakan bahwa model kaliirasi ganda dapat juga 
meningkatkan kapas~tas analiiik dan keterandalan 
insbumenlamasehinggahaliniakanmemperfuas 
analisis kimia M t a t i f  dalam pengendalian proses 
industri dan pemanrauan polusi secara on-line. 

Metode regresi ridge dan komponen utama 
dapat digunakan untuk mengatasi kolinearitas 
(Myers, 1990). Martens & Naes (1989) dan Young 
(1994) mengemukakan bahwa metode regresi ridge, 
komponen utama, NIPALS dan PLS dapat 
digunakan untuk pendugaan model kalibrasi. 
Herwmhti (1997) menympukm bahwa metode 
PLS men- pendugaan kandungan lemak 
ikan lebih baik dari pada metode regmi ridge dan 
komponen utama. Dengan data yang sama, had  
metode PLS juga lebih baik dari metode NIPALS 
(Wigena & Aunuddq 1997). Disamping itu, du 
Plessis dan van der Merwe (1995) menunJukkan 
bahwa metode Bayes w a r a t  lebih baik dari 

metode klasik Brown (1982) dalam menduga 
kandungan protein dalam gandum 

Dalam makalah ini dim tentang metode 
PLS untuk pendugaan kandungan protein dalam 
&andurn dan - k P l v  dengan luetde 
Bayes bersyarat dan bersyarat yang 
dikemtmgkan oleh du Plessis clan van der Merwe 
(1995) dan metode klasik Brown (1982). 

MODEL KALIBRASI DAN 
KOIAWARITAS 

Secara umum kalibrasi men- suatu 
hgsi makmatik dengan data empirik dan 
pengetahuan untuk menduga informasi pada y yang 
tidak diketahui berdasarkan informasi pada X yang 
tersedia (Martens dan Naes, 1989). Dalam bidang 
kirma, model kalibrasi menrpakan suatu hgsi 
hubungan antara absorban (X )  dari spektrometer 
dengan konsentrasi Q) larutan unsur atau senyawa 
yang akan c b d k i s  (Nur dan Ad- 1989). 
Dengan kaliirasi, konsentrasi larutan mntoh dapat 
diketahui berdasarkan absorbnnya. 

Pendugaan model kalibrasi tergantung pada 
jenis spektmmeter yang digunakan. Spektrometer 
UV-VIS m e n ~ l k m  spektrum yang berbentuk 
satu puncak absorpsi sehingga model kalibrasirrya 
berupa garis lurus. Spektrometer NIR (near inpa 
red) menghadkan spekhum dengan banyak puncak 
absorpsi, sehingga akan terbentuk suatu model 
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kalibrasi peubah ganda. Model kahbrasi suatu 
senyawa lebih tepat menggunakan spektrum dengan 
banyak puncak danpada satu puncak absorpsi (Nur 
dan A&juwana, 1989). Tetapi dalam pendugaan 
model kalibrasi ganda sering timbul masalah 
kolineantas di antara peubah absorban (Naes, 1985), 
sehingga sering tidak membenkan solusi yang unik 
sedangkan pemlllhan Suatu absorban dari sepnhh 
absorban tidak mudah dhkukan. 

Metode PLS merupakan metode pemodelan 
'lunak' yang dapat mengoptunallran model kalibrasi 
peubah y dan X Model ini berdasarkan peubah 
internal atau laten (latent variable). Model 
hubungan tersebut adalah (Anonim, 1982): 

1. Hubungan internal 

dengan Po dan PI adalah koefisien model 
internal, dan 9 adalah W o r  acak. 

2. Hubungan e k s t d  

x = % + n l q + &  
y =  (7b+~lP0) + n l P 1 4 + ( ~ + . ~ 1 9 )  
dengan % dan n1 adalah koefisien model 
eksternal bagi x, dan E adalah faktor acak. 

Hubungan internal yang digunakan oleh du 
Plessis dan van der Mexwe (1995) serupa dengan ( 1 )  

1 mengasumslkan tetaP' ' bahwa W, sedangkan 
hubungan ekstemalnya adalah sebap berikut. 

dengan mengasumsikan bahwa 6 = 0. 

ALGORITMA PLS 

Metode PLS dlgunakan untuk memodelkan 
hubungan antara peubah tak bebas y dengan satu 
kelompok peubah bebas X berdasarkan model (1) 
(Anonim, 1982). Algoritmanya disusun berdasarkan 
algoritma NIPALS yang menggunakan metode 
komponen utama dengan cara dekomposisi nila~ 
singular (singular-value decomposition). Modelnya 
adalah sebagai berikut (Martens clan Naes, 1989): 

dengan t a  adalah vektor berdunensi n, sebaga.~ vektor 
skor (score vector), sedangkan p, adalah vektor 
berdunensi k, sebaga~ vektor muatan (loading 
vector). Matnks EA be- n x k adalah 
matriks sisaan. Dasar metode PLS adalah bahwa 
hubungan X dan y melalui vektor-vektor 
tersebut, sehingga 

dengan qa berupa skalar muatan dan fA adalah 
vektor sisaan. 

Pendugaan model hubungan y dengan X dan 
pendugaan nila~ y tertentu menggmakan suatu 
algoritma. Proses penentuan model dilakukan secua 
iterasi & mana strulctur ragam dalam y 
mempengandu komponen kombinasi linear dalam 
X, dan sebalbya, shuktur ragam dalam X 
berpengamh terhadap kombinasi linear dalam y 
(Voghf 1990). Tahapan algoritma PLS adalah 
sebagai berikut (Mar&ens dan Naes, 1989): 

1 .  Ulang~ tahap 1 .1  s/d 1.5 untuk setiap komponen: 
1 . 1 .  Tentukanpendugavektorpembobotw. 
1.2 Tentukan penduga vektor skor b 
1.3. Tentukan penduga vektor muatan p, 
1.4. Tentukan penduga vektor muatan q, 
1.5. Tentukan penduga E (=residual X )  dan f 

(==idualy)  
2. Tentukan jumlah Wtor (A)  dalam model 
3.  Tentukan penduga y berdasarkan A komponen 

PENDUGAAN KANDUNGAN 
PROTEIN 

Data yang dgunakan untuk pendugaan 
kandungan protein diperoleh dari Brown (1982), 
yang digunakan juga oleh du Plessis dan van ver 
Menve (1995). Ada 2 1 larutan protein. Kandungan 
protein Q) ditentukan di laboratorium dan 
absorbannya &ukur dengan spektmmeter NIR 
(Near Inpa Red) pada empat panjang gelombang 
(XI, X?, xj , xq). Lima belas larutan digunakan untuk 
menduga model kalibrasi, selainnya digunakan 
sebagai pembanding hasil dugaan. Data pembanding 
tercantum pada Tabel 1 .  Peubah xl berkorelasi tinggi 
dengan x2 (0.87) dan peubah x3 berkorelasi tin@ 
dengan xq (0.97). Korelasi antar peubah tercantum 
pada Tabel 2. Dengan d e w  diantara peubah X 
tej& kolinearitas. 
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Tabel 1. Pendugaan Kandungan Protein PENUTUP 

MSE 0.0410 0.0363 0.0433 0.0444 

sumbe: du PI& & van der Mewe (1995) 
Bay& =Bay= basyaraS Bay& = b y e s  tak basyarat 

Tabel 2. Korelasi Peubah X 

x 1 x2 x3 

x2 0.87 
x3 0.29 0.42 
x4 0.20 0.24 0.97 

Metode PLS menghadkan model yang dapat 
digunakan sebagai penduga model kaliimsi 
kandungan protein (R2=98.7 clan d .14) .  
Berdasarkan model tersebut dilakukan pendugaan 
kandungan protein dan pembandingannya dengan 
nilai pengamatan, nilai dugaan metode Brown 
(Brown, 1982) dan metode Bayes bersyarat dan tak 
bersyarat (du Pl& dan van der Merwe,1995), 
seperti tefcantum pada Tabel 1. Ketiga nilai dugaan 
terakhir (Bayes beqamt, Bayes tak bersyarat dan 
Brown) diambil dari du Plessis dan van der Meme 
(1995). Berdasarkan nilai MSE (Mean Square 
Error) diperoleh bahwa metode Baya benyarat 
(0.0363) lebih baik dari metode PLS (0.0410), dan 
metode PLS W t  lebih baik dari metode Bayes tak 
bersyarat (0.0433) dan metode Brown (0.0444). 

Daiam proses pendugaan kandungan protein, 
metode Bayes bersyarat memperhatikan adanya 
kandungan air, sedangkan metode PLS hanya 
melibatkan konsehasi pmteinnya. Metode Bayes 
men- metode peubah ganda di mana 
peubah respon y ada dua, yaitu kandungan protein 
dan air. 

Metode PLS dapat d~gunakan untuk pendugaan 
model kaliirasi peubah ganda dengan satu peubah y 
dan memberikan hasil pendugaan yang relatxf baik 
dari pada metode Brown, tetapi metode Bayes 
bersyarat masih leb& baik. Narnun demikian metode 
PLS masih dapat digunakan sebagai metode 
alternatif untuk mengatasi masalah kolinearitas. 

D m A R  PUSTAKA 

Anonin 1982. Encyclopedia of Statistical Sciences, 
vol. VI. John Wiley & Sons. New Yo& 

du Plessis, J.L. & AJ. van der Merwe. 1995. A 
Bayesian approach to multivariate and 
conditional calibration. Comp. Stat. and Data 
Analysis, 19539-552. 

Herwindiati, D.E. 1997.Pengkajian Regresi 
Komponen Utama, Regresi Ridge dan Regresi 
Kuadrat Terkecil Parsial. Tesk S2, Program 
PascasarJana IPB, Bogor. (Tidak dipubli- 
kasikan) . 

Martens, Harald dan Tormod Naes. 1989. 
Multivariate Calibration. John Willey & Sons. 
Chichester, England 

Myers, Raymond H 1990. Classical and Modern 
Regression with Applications. PWS-Kent 
P u b b g  Co. Boston 

Naes, Tormod. 1985. Multi-e calibration when 
the emr  cmmiance matrix is stnrctured 
Technometrics, vo1.27,no.3 : 301-3 1 1. 

Nur, M.A. & H. Adijuwam 1989. Teknik 
Spektroskopi dalam Analisis Biologi. Pusat 
Antar Universitas Ilmu Hayat, W t u t  Pertanian 
Bogor. 

Voght, N.B. 1990. Soft Modelling and Chemo- 
systematic Cdalam Chemometrics Tutorials, 
321-339). Elsevier Science Publ. Co. 
Amsterdam. 

Wigena, A.H & Aunuddin. 1997. Sum Kajian dan 
Terapan Metode PLS. Seminar Nasional 
Statistik IV di ITS Surabaya, 9-10 Desember 
1997. 

Young, P.J. 1994. A reformulation of the partial 
least square regression algorithm. WJ. SCL 
STAT Comput., vo1.5, no.1 : 225-230. 


	Metode PLS Untuk Mengatasi Kolinearitas Dalam Kalibrasi Ganda

