
  主成分分析算法
主成分分析算法（Principal component analysis，PCA)）是一种无监督学习算法，针对没有响应变量而仅有特征

变量的数据集，其主要作用就是降维。在很多时候，各个特征变量之间可能会存在较多的信息重叠，或者说相关性

比较强，比如线性回归分析中的多重共线性关系，而当我们的样本观测值数较少，但是选取的变量过多的话，就会

产生高维数据及其带来的“维度灾难”问题，也可以理解成是模型的自由度太小，进而造成构建效果欠佳。这时候

就需要用到降维的方法，即针对有过多特征变量的数据集，在尽可能不损失信息或者少损失信息的情况下，将多个

特征变量减少为少数几个潜在的主成分，这几个主成分可以高度概括数据中的信息，这样，既减少了变量个数，又

能最大程度的保留原有特征变量中的信息。
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主成分分析算法的基本原理



主成分分析算法的基本原理

主成分分析是一种降维分析的统计过程，该过程通过正交变换将原始的 n 维数据集

变换到一个新的被称做主成分的数据集中，也就是将众多的初始特征变量整合成少数几

个相互无关的主成分特征变量，而这些新的特征变量尽可能地包含了初始特征变量的全

部信息，然后用这些新的特征变量来代替以前的特征变量进行分析。比如在线性回归分

析算法中，我们可能会遇到样本示例个数小于变量个数，即高维数据情形，或者原始特

征变量之前存在较强相关性造成多重共线性的情况，那么我们完成可以先进行主成分分

析，以提取的主成分作为新的特征变量，再进行线性回归分析等有监督学习。



主成分分析算法的基本原理

当然，主成分分析本质上只是一种坐标变换，经过变换之后得到的主成分由于集合

了多个原始特征变量的信息，所以其经济含义很可能不再清晰，无法有效就特征变量对

响应变量的具体影响关系做出清晰解释，但这不妨碍其在降维方面的巨大优势，尤其是

针对机器学习这一更多关注预测而不是关注解释的领域更是如此。

具体来说，主成分分析法从原始特征变量到新特征变量是一个正交变换（坐标变

换），通过正交变换，将其原随机向量（分量间有相关性）转化成新随机向量（分量间

不具有有相关性），也就是将原随机向量的协方差阵变换成对角阵。变换后的结果中，

第一个主成分具有最大的方差值，每个后续的主成分在与前述主成分正交条件限制下也

具有最大方差。降维时仅保存前 m(m < n) 个主成分即可保持最大的数据信息量。
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主成分分析算法的数学概念



主成分分析算法的数学概念



主成分的特征值

除了前面所述的方差贡献率之外，主成分的特征值也可以代表该主成分的解释能力，

特征值是方差的组成部分，所有主成分的特征值加起来就是分析中主成分的方差之和，

即主成分的“总方差”。

由于我们提取的各个主成分之间是完全不相关的，分析的是一个零相关矩阵，标准

化为单位方差。比如针对10个原始特征变量我们提取了10个主成分，10个主成分的总方

差就是10。



主成分的特征值

比如在某次分析中第一个主成分的特征值为6.61875，其方差贡献率就是66.19%

（6.61875/10），或者说该主成分能够解释总方差的66.19%；第二个主成分的特征值为

1.47683，，其方差贡献率就是14.77%（1.47683/10），或者说该主成分能够解释总方

差的14.77%。

特征值越大解释能力越强，通常情况下只有特征值大于1的主成分是有效的，因为平

均值就是1（结合前面讲解的10个主成分的总方差就是10来理解），如果某主成分的特

征值低于1，则说明该主成分对于方差的解释还没有达到平均水平，所以不建议保留。

该方法也可以用来作为“确定主成分个数”的判别标准。



样本示例的主成分得分

每个样本示例主成分的具体取值，称为主成分得分。

以下图片即为主成分得分的图形展示。（图片来源：

《SPSS数据挖掘与案例分析应用实践》杨维忠著，机械工

业出版社，第11章 城镇居民消费支出结构研究及政策启

示）。

该研究针对某年度中国大中城市城镇居民消费支出科

目提取了两个主成分，第一主成分（纵轴）代表食品、家

庭设备用品及服务、交通和通讯、教育文化娱乐服务、居

住、杂项商品和服务；第二主成分（横轴）代表衣着、医

疗保健，图中直观的展示了各大中城市在两个主成分方面

的优势（短板），可以通过划分为四个象限（（0，0）为

原点）的方式进行解释，比如位于第一象限的有上海、广

州、北京、南京、青岛、大连、天津，表示这7个城市在

消费支出的两个主成分方面都领先其他城市。



主成分载荷

主成分载荷表示每个变量对于主成分的影响，常用特征向量矩阵来表示，以下图片

即为一个示例。（图片来源：《Stata统计分析从入门到精通》杨维忠、张甜著，清华

大学出版社，第11章 主成分分析与因子分析）。

                                                              
             V1 1      0. 0318    0. 0987   -0. 0108             0 
             V10     0. 0060   -0. 0175    0. 0268             0 
              V9     0. 2938   -0. 7302   -0. 2070             0 
              V8     0. 5108    0. 4043    0. 5710             0 
              V7    -0. 6171     0. 2547   -0. 0440             0 
              V6    -0. 0742    0. 0401    -0. 1803             0 
              V5    -0. 0965   -0. 0368   -0. 0628             0 
              V4     0. 1808    0. 3612   -0. 5960             0 
              V3     0. 2699   -0. 0737    0. 0649             0 
              V2    -0. 3880   -0. 2994    0. 4821              0 
                                                              
        Var i abl e      Comp8     Comp9    Comp10   Unexpl ai ned 
                                                              

                                                                                        
             V1 1      0. 1341     0. 5871     0. 4493   -0. 6347    0. 0152    0. 0004    0. 1468 
             V10     0. 0489    0. 7182    0. 0121     0. 6840    0. 0740    0. 0850    0. 0077 
              V9     0. 3590    0. 0807   -0. 3474   -0. 1394    0. 1280    0. 0474    0. 2086 
              V8     0. 3669    0. 0081    -0. 3220   -0. 0573    0. 0097    0. 0834    0. 0282 
              V7     0. 3595   -0. 041 1    -0. 2491    -0. 0309    0. 4535    0. 1048    0. 3765 
              V6     0. 3510   -0. 1240    0. 1737    0. 0699   -0. 4773    0. 7470   -0. 0310 
              V5     0. 3705    0. 0179    0. 0527   -0. 0671     0. 3307   -0. 0240   -0. 8547 
              V4     0. 3760   -0. 0203   -0. 0404    0. 1 164   -0. 2705   -0. 4969    0. 0681  
              V3     0. 2243   -0. 3380    0. 6741     0. 2771     0. 4064   -0. 0283    0. 2359 
              V2     0. 3669   -0. 0292    0. 1501     0. 0770   -0. 4435   -0. 4078    0. 0228 
                                                                                        
        Var i abl e      Comp1      Comp2     Comp3     Comp4     Comp5     Comp6     Comp7 
                                                                                        

Pr i nci pal  component s ( ei genvect or s)  
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数据准备

本节我们以“数据11.1”为例进行讲解，其中记录的是《中国2021年1-3月

份地区主要能源产品产量统计》，数据摘编自《中国经济景气月报202104》。

该数据文件中共有21个变量，分别是V1~V21，分别代表地区、汽油万吨、煤

油万吨、柴油万吨、燃料油万吨、石脑油万吨、液化石油气万吨、石油焦万吨、

石油沥青万吨、焦炭万吨、煤气亿立方米、火力发电量亿千瓦小时、水力发电

量亿千瓦小时、核能发电量亿千瓦小时、风力发电量亿千瓦小时、太阳能发电

量亿千瓦小时、原煤万吨、原油万吨、天然气亿立方米、煤层气亿立方米、液

化天然气万吨。

我们下面我们针对汽油万吨、煤油万吨、柴油万吨、燃料油万吨、石脑油

万吨、液化石油气万吨、石油焦万吨、石油沥青万吨、焦炭万吨、煤气亿立方

米，即V2~V10共10个变量开展主成分分析。



载入分析所需要的模块和函数

在进行分析之前，我们首先载入分析所需要的模块和函数，读取数据集并进行观察。

示例

参阅教材内容



变量设置及数据处理

示例

参阅教材内容



特征变量相关性分析

示例

参阅教材内容



主成分分析算法示例



主成分提取及特征值、方差贡献率计算

示例

参阅教材内容



绘制碎石图观察各主成分特征值

示例

参阅教材内容



绘制碎石图观察各主成分方差贡献率

示例

参阅教材内容



绘制碎石图观察主成分累积方差贡献率

示例

参阅教材内容



绘制二维图形展示样本示例在前两个主成分上的得分

示例

参阅教材内容



绘制三维图形展示样本示例在前三个主成分上的得分

示例

参阅教材内容



输出特征向量矩阵，观察主成分载荷

示例

参阅教材内容



习  题



习题

继续使用“数据11.1”，针对火力发电量亿千瓦小时、水力发电量亿千瓦

小时、核能发电量亿千瓦小时、风力发电量亿千瓦小时、太阳能发电量亿千

瓦小时、原煤万吨、原油万吨、天然气亿立方米、煤层气亿立方米、液化天

然气万吨等变量，即V12~V21共11个变量开展主成分分析。

（1）载入分析所需要的库和模块

（2）变量设置及数据处理

（3）特征变量相关性分析

（4）主成分提取及特征值、方差贡献率计算



习题

（5）绘制碎石图观察各主成分特征值

（6）绘制碎石图观察各主成分方差贡献率

（7）绘制碎石图观察主成分累积方差贡献率

（8）计算样本示例的主成分得分

（9）绘制二维图形展示样本示例在前两个主成分上的得分

（10）绘制三维图形展示样本示例在前三个主成分上的得分

输出特征向量矩阵，观察主成分载荷。
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