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【摘要】　 本文目的是介绍主成分回归分析的概念、作用以及用软件实现计算的方法。先对自变量进行主成分分析，然后
将主成分变量视为新的自变量，再进行多重线性回归分析。通过不引入和引入派生变量以及采取不同的策略筛选自变量，可

以获得多个合格的多重线性回归模型。在回归模型自由度接近相等时，基于残差方差最小、复相关系数最大为评价指标，从

众多回归模型中优中选优。得出的经验为：应慎用主成分回归分析。
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１　 概　 　 述

１． １　 基本概念

　 　 本期《基于 ＳＡＳ 与 Ｒ 软件的主成分分析》一文
介绍了“单组设计多元定量资料”这种特殊的数据

结构，并指出：分析这种数据结构的统计分析方法占

全部多元统计分析方法中的绝大部分，主成分分析

法是其中一个最基本的方法，可以被灵活地运用于

多重回归分析之中。

１． ２　 何为主成分回归分析

主成分回归分析 （ｔｈｅ Ｐｒｉｎｃｉｐａｌ Ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ
Ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ Ａｎａｌｙｓｉｓ）是将作为自变量的多个定量因

素转换为全部互相独立的综合变量（即主成分变

量），构建定量因变量依赖所求得的“全部主成分变

量”变化而变化的回归模型，这样完成的多重线性

回归分析被称为“主成分回归分析”［１］。

１． ３　 为何要使用主成分回归分析

由于在经典统计学中，要求自变量互相独立，此

时，才可以构建多重线性回归模型。当自变量之间

存在多重共线性时，经典统计学理论认为：所建立的

多重线性回归模型的质量就不高，甚至可能是不能

解决实际问题或违反专业知识的回归模型（指某些

回归系数的正负号不符合基本常识和专业知识要

求）。消除自变量之间的多重共线性关系，有多种

具体方法，本文拟采用“主成分回归分析法”。
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１． ４　 问题与数据结构

【例 １】为推算成年人的收缩压（ＳＢＰ，ｍｍＨｇ），
研究者测量并收集了 ５０ 名成年人的年龄（ａｇｅ）、身
高（ｈｅｉｇｈｔ，ｉｎｃｈｅｓ）、体质量（ｗｅｉｇｈｔ，ｐｏｕｎｄｓ）和体质
量指数（ＢＭＩ）。结果见表 １［１］。试以 ＳＢＰ 为因变
量、其他四个变量为自变量建立多重线性回归模型。

表 １　 ５０ 名成年人的测量数据

ｉｄ ａｇｅ ｈｅｉｇｈｔ ｗｅｉｇｈｔ ＢＭＩ ＳＢＰ

１ ２８ ６８ １６０ ２４． ３３ １１１

２ ２６ ６８ １６５ ２５． ０９ １０１

３ ３１ ６８ １７５ ２６． ６１ １２０

４ １８ ７６ ２６５ ３２． ２６ １５８

５ ５０ ６７ １４５ ２２． ７１ １２５

６ ４２ ６９ ２４７ ３６． ４８ １６６

７ ２０ ６６ １５６ ２５． １８ １１４

８ ２９ ７６ １８０ ２１． ９１ １４３

９ ３５ ６３ １６６ ２９． ４１ １１１

１０ ４７ ６６ １６９ ２７． ２８ １３３

１１ ２０ ６９ １２０ １７． ７２ ９５

１２ ３３ ６８ １３３ ２０． ２２ １１３

１３ ２４ ７１ １８５ ２５． ８０ １２８

１４ ２８ ７２ １５０ ２０． ３４ １１０

１５ ３２ ６１ １２６ ２３． ８１ １１７

１６ ２１ ６８ １９０ ２８． ８９ １１２

１７ ２８ ７１ １５０ ２０． ９２ １１０

１８ ６０ ６１ １３０ ２４． ５６ １１７

１９ ５５ ６６ ２１５ ３４． ７０ １４２

２０ ７４ ６５ １３０ ２１． ６３ １０５

２１ ３８ ６８ １２６ １９． １６ ９４

２２ ２６ ６６ １６０ ２５． ８２ １３１

２３ ５２ ７４ ３２８ ４２． １１ １２８

２４ ２５ ６９ １２５ １８． ４６ ９３

２５ ２４ ６７ １３３ ２０． ８３ １０３

２６ ２６ ５９ １０５ ２１． ２１ １１４

２７ ５１ ６４ １１９ ２０． ４３ １３０

２８ ２９ ６２ ９８ １７． ９２ １０５

２９ ２６ ６４ １５０ ２５． ７５ １１７

３０ ６０ ６４ １７５ ３０． ０４ １２４

３１ ２２ ７０ １９０ ２７． ２６ １２２

３２ １９ ６５ １２５ ２０． ８０ １１２

续表 １：

３３ ３９ ７３ ２１０ ２７． ７１ １３５

３４ ７７ ６２ １３８ ２５． ２４ １５０

３５ ３９ ７３ ２３０ ３０． ３４ １２５

３６ ４０ ６９ １７０ ２５． １０ １２６

３７ ４４ ６２ １１５ ２１． ０３ ９９

３８ ２７ ６１ １４０ ２６． ４５ １１４

３９ ２９ ７３ ２２０ ２９． ０３ １３９

４０ ７８ ６３ １１０ １９． ４９ １５０

４１ ６２ ６５ ２０８ ３４． ６１ １１２

４２ ２２ ７１ １２５ １７． ４３ １２７

４３ ３７ ６４ １７６ ３０． ２１ １２５

４４ ３８ ７２ １９５ ２６． ４５ １３６

４５ ２２ ６５ １４０ ２３． ３０ １０８

４６ ７９ ６１ １２５ ２３． ６２ １５６

４７ ２４ ６２ １４６ ２６． ７０ １０８

４８ ３２ ６７ １４１ ２２． ０８ １０５

４９ ４２ ７０ １９２ ２７． ５５ １２１

５０ ４２ ６８ １８５ ２８． １３ １２６

１． ５　 对数据结构的分析

在表 １ 中，单从数据角度看，基本满足进行多重
线性回归分析的要求；但严格地说，题目中并没有交

代清楚：这 ５０ 例受试者是从一个什么样的总体中以
什么方式抽取的，更具体的疑问是：他们在收缩压

（ＳＢＰ）这个指标上是否具有同质性？若有些人属于
“严重高血压患者”、有些人属于“中度高血压患

者”、有些人属于“轻度高血压患者”、有些人属于

“临界高血压状态人群”，还有些人属于“正常血压

人群”，而且，这 ５０ 人组成的样本不是从各群体中
按相同比例随机抽取的，那么，他们就不具有同质

性，此资料也就不值得进行任何统计分析。

在本文中，假定资料具有同质性，且确定样本含

量也是有一定依据的。再结合医学专业知识，人的

年龄、身高、体质量和体质量指数确实对收缩压有一

定的影响（严格地说，应找全所有可能影响收缩压

的因素，应确定一个同质的研究总体，按不少于

８０％的效能从此总体中随机或分层随机抽取足够大
的样本含量），笔者仅从统计建模角度展开下面的

论述。
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２　 探索性分析

２． １　 构建基本的多重线性回归模型

　 　 基于本刊 ２０１８ 年第 １ 期《基于经典统计思想实
现多重线性回归分析》一文介绍的方法，利用下面

的 ＳＡＳ程序构建基本的多重线性回归模型：
ｄａｔａ ａ１；
ｉｎｐｕｔ ｉｄ ａｇｅ ｈｅｉｇｈｔ ｗｅｉｇｈｔ ｂｍｉ ｓｂｐ；
ｃａｒｄｓ；
（此处输入表 １ 中 ５０ 行 ６ 列数据）
；

ｒｕｎ；
ｐｒｏｃ ｒｅｇ ｄａｔａ ＝ ａ１；
　 ｍｏｄｅｌ ｓｂｐ ＝ ａｇｅ ｈｅｉｇｈｔ ｗｅｉｇｈｔ ｂｍｉ；
ｒｕｎ；

因篇幅所限，输出结果从略。从输出的结果中

可看到：截距项无统计学意义，需要将其删除后重新

拟合多重线性回归模型。在前面的过程步程序的

“ｍｏｄｅｌ 语 句”的 “；”之 前 增 加 一 个 选 择 项
“／ ＮＯＩＮＴ”，得到的结果表明：ｗｅｉｇｈｔ 和 ＢＭＩ 两个自
变量都无统计学意义，若将它们都从回归模型中删

除，则可被利用的自变量就很少了。于是，考虑这 ４
个自变量之间是否存在某种线性关系，从而导致不

够理想的结果出现。

２． ２　 对全部自变量进行共线性诊断

采用下面的 ＳＡＳ 过程步程序对全部自变量进
行共线性诊断：

ｐｒｏｃ ｒｅｇ ｄａｔａ ＝ ａ１；
　 ｍｏｄｅｌ ｓｂｐ ＝ ａｇｅ ｈｅｉｇｈｔ ｗｅｉｇｈｔ ｂｍｉ ／ ｎｏｉｎｔ ｃｏｌｌｉｎ；
ｒｕｎ；

【ＳＡＳ主要输出结果】

共线性诊断

个数 特征值 条件指数
偏差比例

ａｇｅ ｈｅｉｇｈｔ ｗｅｉｇｈｔ ｂｍｉ

１ ３． ８２７９１ １． ０００００ ０． ００８２２ ０． ００２４１ ０． ０００８６１７９ ０． ０００５８３３４

２ ０． １３９６８ ５． ２３５０４ ０． ７２１１８ ０． ０１０９９ ０． ０１４７４ ０． ００３１４

３ ０． ０２６９５ １１． ９１８１９ ０． ０４０００ ０． ９３３３４ ０． １０６０１ ０． ０２４９８

４ ０． ００５４７ ２６． ４５７４５ ０． ２３０６０ ０． ０５３２６ ０． ８７８３８ ０． ９７１３０

　 　 由上面的最后一行后 ４ 列的计算结果可知：
ｗｅｉｇｈｔ和 ＢＭＩ的“偏差比例”都大于 ０． ５，说明它们
之间确实存在较严重的共线性关系。

３　 主成分回归分析

３． １　 对全部自变量进行主成分分析［２］

　 　 所需要的 ＳＡＳ过程步程序如下：
ｐｒｏｃ ｐｒｉｎｃｏｍｐ ｄａｔａ ＝ ａ１ ｏｕｔ ＝ ｂ１ ｐｒｅｆｉｘ ＝ ｚ；
　 ｖａｒ ａｇｅ ｈｅｉｇｈｔ ｗｅｉｇｈｔ ｂｍｉ；
ｒｕｎ；

此程序输出结果为：产生 ４ 个主成分变量 ｚ１ －
ｚ４ 及其取值，这是中间结果（暂不呈现了）存储在名
为 ｂ１ 的数据集中。

３． ２　 基于 ｚ１ － ｚ４ 作主成分回归分析

所需要的 ＳＡＳ过程步程序如下：
ｐｒｏｃ ｒｅｇ ｄａｔａ ＝ ｂ１；

　 ｍｏｄｅｌ ｓｂｐ ＝ ｚ１ － ｚ４；
ｒｕｎ；

输出结果（此处从略）中包含无统计学意义的

变量，需要采取变量筛选方法淘汰掉无统计学意义

的主成分变量。所需要的 ＳＡＳ过程步程序如下：
ｐｒｏｃ ｒｅｇ ｄａｔａ ＝ ｂ１；
　 ｍｏｄｅｌ ｓｂｐ ＝ ｚ１ － ｚ４ ／ ｓｅｌｅｃｔｉｏｎ ＝ ｂａｃｋｗａｒｄ ｓｌｓ ＝０． ０５；
ｒｕｎ；

输出结果（此处从略）表明：此模型的复相关系

数 Ｒ平方 ＝ ０． ３２６２，残差方差 ＝ ２００． ４１８７９。

３． ３　 仅对有共线性的自变量进行主成分分析

所需要的 ＳＡＳ过程步程序如下：
ｐｒｏｃ ｐｒｉｎｃｏｍｐ ｄａｔａ ＝ ａ１ ｏｕｔ ＝ ｂ２ ｐｒｅｆｉｘ ＝ ｚ；
　 ｖａｒ ｗｅｉｇｈｔ ｂｍｉ；
ｒｕｎ；

此程序输出结果为：产生 ２个主成分变量 ｚ１ － ｚ２
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及其取值，这是中间结果（暂未呈现）存储在名为 ｂ２
的数据集中。

３． ４　 基于独立自变量 ａｇｅ、ｈｅｉｇｈｔ 和主成分变量 ｚ１
－ ｚ２ 作主成分回归分析

　 　 所需要的 ＳＡＳ过程步程序如下：
ｐｒｏｃ ｒｅｇ ｄａｔａ ＝ ｂ２；
　 ｍｏｄｅｌ ｓｂｐ ＝ ａｇｅ ｈｅｉｇｈｔ ｚ１ － ｚ２ ／ ｓｅｌｅｃｔｉｏｎ ＝ ｂａｃｋｗａｒｄ
ｓｌｓ ＝ ０． ０５；
ｒｕｎ；

输出结果（此处从略）表明：此模型的复相关系

数 Ｒ平方 ＝ ０． ３４７０，残差方差 ＝ １９４． ２４３４８。

３． ５　 改变筛选变量的策略

前面筛选自变量时假定需要保留“截距项”，下

面假定不需要保留“截距项”，所需要的 ＳＡＳ 过程步

程序如下：

ｐｒｏｃ ｒｅｇ ｄａｔａ ＝ ｂ２；

　 ｍｏｄｅｌ ｓｂｐ ＝ ａｇｅ ｈｅｉｇｈｔ ｚ１ － ｚ２ ／ ｎｏｉｎｔ ｓｅｌｅｃｔｉｏｎ ＝

ｂａｃｋｗａｒｄ ｓｌｓ ＝ ０． ０５；

ｒｕｎ；

【ＳＡＳ主要输出结果】

方差分析

源 自由度 平方和 均方 Ｆ值 Ｐｒ ＞ Ｆ

模型 ３ ７４０８７７ ２４６９５９ １２８５． ２０ ＜ ０． ０００１

误差 ４７ ９０３１． ３４０２３ １９２． １５６１８

未校正合计 ５０ ７４９９０８

变量 参数估计值 标准误差 ＩＩ 型 ＳＳ Ｆ值 Ｐｒ ＞ Ｆ

ａｇｅ ０． ５２２３４ ０． １１４３９ ４００６． ５３４７８ ２０． ８５ ＜ ０． ０００１

ｈｅｉｇｈｔ １． ５１６２６ ０． ０６９５０ ９１４７０ ４７６． ０２ ＜ ０． ０００１

ｚ１ ３． ２０９０８ １． ４４２５０ ９５１． ０１０６７ ４． ９５ ０． ０３０９

　 　 此模型的复相关系数 Ｒ 平方 ＝ ０． ９８８０，残差方
差 ＝ １９２． １５６１８。

３． ６　 基于两种途径得到的主成分回归模型的比较

前面获得两个二重回归模型拟合效果接近，第

２ 个比第 １ 个稍好，因 Ｒ 平方更大、残差方差更小，
但它们之间的差别很微小；第 ３ 个模型为三重线性
回归模型，残差方差 １９２． １５６１８ 比第 ２ 个模型的
１９４． ２４３４８ 略小，然而，Ｒ平方 ＝ ０． ９８８０ 比第 ２ 个模
型的 ０． ３４７０ 更大。

４　 慎用主成分回归分析

４． １　 通过改变筛选自变量的策略来提升回归模型
的拟合效果

一般来说，不要急于采取主成分回归分析方法，

而应首先考虑改变筛选自变量策略来提升模型拟合

效果。就本例而言，直接采取前进法、后退法和逐步

法筛选全部自变量，并分别假定模型中包含“截距

项”与不包含“截距项”。

经尝试，包含截距项时，三种筛选方法得出的结

果一致，结果如下：模型对资料的拟合效果不太好，

Ｒ平方 ＝ ０． ３７２３，残差方差 ＝ １８６． ７３０５８。
经尝试，不包含截距项时，三种筛选方法得出的

结果一致，结果如下：模型对资料的拟合效果较好，

Ｒ平方 ＝ ０． ９８８３，残差方差 ＝ １８６． ８９４５６。这个结果
比上面基于主成分回归分析得到的最好结果更好。

４． ２　 通过引入派生变量和改变筛选自变量的策略
来提升回归模型的拟合效果

可以引入 ４ 个自变量的平方项和交叉乘积项
（共 １０ 项），再加上原先的 ４ 个自变量，总共 １４ 个自
变量参与自变量的筛选。筛选时，仍采取前面提及

的策略，即基于包含“截距项”与不包含“截距项”且

分别采用前进法、后退法和逐步法筛选，得到最好的

结果如下：

１３１
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方差分析

源 自由度 平方和 均方 Ｆ值 Ｐｒ ＞ Ｆ

模型 ８ ７４４７７０ ９３０９６ ７６１． ０６ ＜ ０． ０００１

误差 ４２ ５１３７． ６１５７５ １２２． ３２４１８

未校正合计 ５０ ７４９９０８

变量 参数估计值 标准误差 ＩＩ 型 ＳＳ Ｆ值 Ｐｒ ＞ Ｆ

ａｇｅ １． ８２１８２ ０． ４９２９４ １６７０． ８３３５５ １３． ６６ ０． ０００６

ｗｅｉｇｈｔ － ８８． ００８０１ ２６． ６７６３６ １３３１． ３８４８９ １０． ８８ ０． ００２０

ｘ３ － ０． ００９７１ ０． ００３４２ ９８６． ５３５２９ ８． ０６ ０． ００６９

ｘ６ ０． ６４５６９ ０． １９３０５ １３６８． ３９３４８ １１． １９ ０． ００１７

ｘ７ ４． ３２４５６ １． ３０９１７ １３３４． ７５６０４ １０． ９１ ０． ００２０

ｘ８ － ０． ０５８３５ ０． ０１８８４ １１７３． ８６６８７ ９． ６０ ０． ００３５

ｘ９ ０． ７８５３０ ０． ２５８３６ １１３０． １２５９６ ９． ２４ ０． ００４１

ｘ１０ － ２． ６２４５８ ０． ８７７１５ １０９５． １８８３７ ８． ９５ ０． ００４６

　 　 以上结果表明：模型对资料的拟合效果很好，Ｒ
平方 ＝ ０． ９９３１，残差方差 ＝ １２２． ３２４１８。

前面的“ｘ３、ｘ６ ～ ｘ１０”分别代表：ｘ３ ＝ ａｇｅ*
ｗｅｉｇｈｔ、ｘ６ ＝ ｈｅｉｇｈｔ*ｗｅｉｇｈｔ、ｘ７ ＝ ｈｅｉｇｈｔ*ｂｍｉ、ｘ８ ＝
ｗｅｉｇｈｔ*ｗｅｉｇｈｔ、ｘ９ ＝ ｗｅｉｇｈｔ*ｂｍｉ、ｘ１０ ＝ ｂｍｉ*ｂｍｉ。

这个模型对资料的拟合效果要好于前面未引入

派生变量的最好模型的拟合效果。

值得 注 意 的 是：ｗｅｉｇｈｔ 的 回 归 系 数 为
“－ ８８． ００８０１”，这个“负值”表明：体重越重的人收
缩压（ＳＢＰ）越低，这似乎不符合临床专业知识。但
应当注意：模型中还包含了“ｘ６ ＝ ｈｅｉｇｈｔ*ｗｅｉｇｈｔ”和
“ｘ９ ＝ ｗｅｉｇｈｔ*ｂｍｉ”这两项，它们的系数都为正，且
乘积的结果是很大的数值。所以，在整体上，此模型

是不违反临床专业知识的。

４． ３　 小结

显然，上面的最后一个多重线性回归模型中的

很多“项”之间存在严重的多重共线性关系，若对它

们采取“主成分分析”提取主成分变量，再进行主成

分回归分析，最终结果如下：

（１）基于全部 ８ 个变量（ａｇｅ，ｗｅｉｇｈｔ，ｘ３，ｘ６ －
ｘ１０）构建主成分回归模型且假定包含截距项，Ｒ 平
方 ＝ ０． ５９３１，残差方差 ＝ １２９． ３０１８２。

（２）基于全部 ８ 个变量（ａｇｅ，ｗｅｉｇｈｔ，ｘ３，ｘ６ －
ｘ１０）构建主成分回归模型且假定不包含截距项，无
法构建多重线性回归模型。

（３）基于 ６ 个有共线性关系的变量（ｗｅｉｇｈｔ，ｘ６
－ ｘ１０）产生的 ６ 个主成分变量再加上 ２ 个独立变量
（ａｇｅ和 ｘ３）构建主成分回归模型且假定包含截距
项，Ｒ平方 ＝ ０． ６０９５，残差方差 ＝ １５６０． ０３９４４。

（４）基于 ６ 个有共线性关系的变量（ｗｅｉｇｈｔ，ｘ６
－ ｘ１０）产生的 ６ 个主成分变量再加上 ２ 个独立变量
（ａｇｅ和 ｘ３）构建主成分回归模型且假定不包含截距
项，Ｒ平方 ＝ ０． ８８９２，残差方差 ＝ １７３１． １２９０８。

以上的结果都不如仅引入派生变量但不采取主

成分变量构建的多重线性回归模型的拟合效果好。

故笔者建议：一般应慎用主成分回归分析。

类似文献［３］的资料都可能用到多重线性回归
分析，当然，也就有可能会用到主成分回归分析。经

验表明：应慎用主成分回归分析，而在引入派生变量

的前提下，采取不同的筛选自变量的策略，有可能获

得比较理想的多重线性回归模型。
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