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【摘要】　 本文目的是介绍主成分聚类分析的概念、作用以及用软件实现计算的方法。无序样品聚类分析方法很多，本文
仅介绍基于主成分变量的无序样品聚类分析方法。由于缺乏评价聚类效果的金标准，本文所介绍的聚类方法的实用价值有

待进一步研究。
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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“主成分分析方法”。此法不仅可以借用于

多重线性回归分析（见本期《主成分分析应用

（Ⅰ）———主成分回归分析》）之中，还可以借用于无
序样品聚类分析之中。

１． ２　 何为主成分聚类分析

主成分聚类分析（ｔｈｅ ｐｒｉｎｃｉｐａｌ ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ Ｃｌｕｓｔｅｒ
ａｎａｌｙｓｉｓ）是对拟用于无序样品聚类分析的定量变量
先进行主成分分析，产生主成分变量，然后再基于这

些主成分变量（注意：不是原变量）进行无序样品聚

类分析。

１． ３　 主成分聚类分析的作用

通过主成分分析，将原先可能具有一定相关性

的定量指标转变为相互独立的变量，期望能够更好

地呈现不同样品之间的相对距离，从而更好地对无

序样品实现精准聚类。

１． ４　 适合进行主成分聚类分析的数据结构

【例 １】沿用本期《基于 ＳＡＳ 与 Ｒ软件的主成分
分析》一文中的“例 １ 和表 １”［１］，此处从略。此资料
属于“单组设计多元定量资料”，假定资料具有“同

质性”。

１． ５　 无序样品聚类分析的种类

１． ５． １　 概述

　 　 对于具有同质性的单组设计多元定量资料，若
分析目的是希望将全部样品或个体按其“亲疏关

系”聚成不同的类，被聚在同一类中的样品或个体

被认为是“最接近的”或“最相似的”。这件事本身

应属于“无序样品聚类分析问题”，有时也被称为

“综合评价问题”。为了实现这一分析目的，可以基

于多种不同的统计思想或思路来构造分析方法，通

常有如下两大类：基于“距离”的聚类分析法和基于

“综合评价指标”的聚类分析法。
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１． ５． ２　 基于“距离”的聚类分析法

所谓基于样品间“距离”大小来构造无序样品

聚类分析法，就是把每个样品视为空间中的一个

“点”，计算出任何两点之间的距离，再根据距离数

值的大小，将距离最小且相邻的那些点聚在同一类

中。此类分析方法可以进一步划分为两类：经典统

计学中的无序样品聚类分析法和机器学习统计学中

的无序样品聚类分析法。前者又可细分为

Ｋ － ｍｅａｎｓ聚类法、ＰＡＭ 聚类法、层次聚类法和 ＥＭ
聚类法等［２ － ３］；后者相对较少，通常叫做自组织映射

神经网络分析法，简称 ＳＯＭ方法［２ － ３］。

１． ５． ３　 基于“综合评价指标”的聚类分析法

所谓基于“综合评价指标”的聚类分析法就是

基于多项原始定量指标计算出一个“综合评价指

标”来，计算出每个样品在综合评价指标上的取值，

再按由小到大或由大到小进行排序（使无序样品变

成了有序样品），进而基于某种规则将全部“有序样

品”分为所需要的几档或几组。

１． ５． ４　 以上两大类聚类分析方法的适用场合

当大部分或全部定量变量的取值大小在专业上

既不是“高优指标（即指标的取值越大越好，例如疾

病的治愈率）”，也不是“低优指标（即指标的取值越

小越好，例如疾病的死亡率和复发率）”时，采用“基

于距离的聚类分析方法”为宜；反之，采用“基于综

合评价指标的聚类分析方法”为宜。

因篇幅所限，本文仅介绍“基于主成分变量和

距离实现无序样品聚类分析”的方法。

２　 主成分聚类分析的实现

２． １　 基于主成分变量进行无序样品聚类

　 　 将表 １ 中的 ２３ 行 ９ 列数据按文本格式存储在
“Ｆ：＼ＣＣＣ”文件夹中，命名为“２３ 种肿瘤类期刊文献
计量学指标资料． ｔｘｔ”；设所需要的 ＳＡＳ 程序名为
“基于肿瘤类期刊文献计量学指标进行主成分聚类

分析． ＳＡＳ”：
ｄａｔａ ａ１；
　 ｉｎｆｉｌｅ ＇Ｆ：＼ ＣＣＣ ＼２３ 种肿瘤类期刊文献计量学指标
资料． ｔｘｔ＇；
　 ｉｎｐｕｔ ｎａｍｅ ＄ ２０． ｘ１ － ｘ８；
ｒｕｎ；
ｐｒｏｃ ｐｒｉｎｃｏｍｐ ｄａｔａ ＝ ａ１ ｏｕｔ ＝ ｂ１ ｐｒｅｆｉｘ ＝ ｚ；

　 ｖａｒ ｘ１ － ｘ８；
ｒｕｎ；
ｄａｔａ ａ２；
　 ｓｅｔ ｂ１；
　 ｉｄ ＝ _ｎ_；
ｏｄｓ ｇｒａｐｈｉｃｓ ｏｎ；
ｐｒｏｃ ｃｌｕｓｔｅｒ ｄａｔａ ＝ ａ２ ｍｅｔｈｏｄ ＝ ｗａｒ ｓｔｄ ｓｉｍｐｌｅ ｃｃｃ
ｐｓｅｕｄｏ ｏｕｔｔｒｅｅ ＝ ｃｌｕｓｔｅｒ；
　 ｖａｒ ｚ１ － ｚ８；
　 ｉｄ ｉｄ；
　 ｃｏｐｙ ｎａｍｅ；
ｒｕｎ；
ｐｒｏｃ ｔｒｅｅ ｈｏｒｉｚｏｎｔａｌ；
　 ｉｄ ｎａｍｅ；
ｒｕｎ；
ｏｄｓ ｇｒａｐｈｉｃｓ ｏｆｆ；

【ＳＡＳ主要输出结果】

图 １　 以树状图形式呈现的无序样品聚类结果 １

　 　 由图 １ 可看出，若希望分成两类，则自上而下
为：“中华肿瘤杂志”到“中国肿瘤生物治疗杂志”算

作第一类，“肿瘤”到“现代肿瘤医学”算作第二类；

若希望分成三类，则自上而下为：“中华肿瘤杂志”

到“中国肿瘤生物治疗杂志”算作第一类，“肿瘤”到

“肿瘤肺癌杂志”算作第二类，“中国肿瘤”到“现代

肿瘤医学”算作第三类。

２． ２　 基于原变量进行无序样品聚类

所需要的 ＳＡＳ程序如下：
ｄａｔａ ａ１；
　 ｉｎｆｉｌｅ ＇Ｆ：＼ ＣＣＣ ＼２３ 种肿瘤类期刊文献计量学指标
资料． ｔｘｔ＇；
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　 ｉｎｐｕｔ ｎａｍｅ ＄ ２０． ｘ１ － ｘ８；
　 ｉｄ ＝ _ｎ_；
ｒｕｎ；
ｏｄｓ ｇｒａｐｈｉｃｓ ｏｎ；
ｐｒｏｃ ｃｌｕｓｔｅｒ ｄａｔａ ＝ ａ１ ｍｅｔｈｏｄ ＝ ｗａｒ ｓｔｄ ｓｉｍｐｌｅ ｃｃｃ
ｐｓｅｕｄｏ ｏｕｔｔｒｅｅ ＝ ｃｌｕｓｔｅｒ；
　 ｖａｒ ｘ１ － ｘ８；
　 ｉｄ ｉｄ；
　 ｃｏｐｙ ｎａｍｅ；
ｒｕｎ；
ｐｒｏｃ ｔｒｅｅ ｈｏｒｉｚｏｎｔａｌ；
　 ｉｄ ｎａｍｅ；
ｒｕｎ；
ｏｄｓ ｇｒａｐｈｉｃｓ ｏｆｆ；

【ＳＡＳ主要输出结果】

图 ２　 以树状图形式呈现的无序样品聚类结果 ２

　 　 由图 ２ 可看出，若希望分成两类，则自上而下
为：“中华肿瘤杂志”到“中国肿瘤生物治疗杂志”算

作第一类，“肿瘤”到“现代肿瘤医学”算作第二类；

若希望分成三类，则自上而下为：“中华肿瘤杂志”

到“中国肿瘤生物治疗杂志”算作第一类，“肿瘤”到

“四川肿瘤杂志”算作第二类，“肿瘤防治杂志”到

“现代肿瘤医学”算作第三类。

以上两种聚类结果略有不同，究竟哪一个聚类

结果更合理，目前尚无金标准。事实上，还有很多种

聚类方法，例如可以采用《基于标准化变换的求和

法：一种新的样品聚类分析方法》一文提及的方法

以及其他方法，如秩和比法、Ｔｏｐｓｉｓ法等［４ － ５］。
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