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【摘要】　 本文目的是介绍主成分判别分析的概念、作用以及用软件实现计算的方法。判别分析方法很多，本文仅介绍基
于“主成分变量”和“距离”的判别分析方法。本文的结果提示：基于“主成分变量”或“原变量”的判别分析结果是相同的。这

一结论是否意味着对所有的数据集都成立，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》）和无序样品聚类分析
（见本期《主成分分析应用（Ⅱ）———主成分聚类分
析》）之中，还可以借用于判别分析或分类分析

之中。

１． ２　 何为主成分判别分析

主成分判别分析（ｔｈｅ ｐｒｉｎｃｉｐａｌ ｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ ｄｉｓ-
ｃｒｉｍｉｎａｔｉｏｎ ａｎａｌｙｓｉｓ）是对拟用于判别分析的定量变量
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）进行判别分析。

１． ３　 主成分判别分析的作用

将原先可能具有一定相关性的定量指标，通过

主成分分析，使其转变成相互独立的变量，期望能够

有利于缩小同一类样品之间的相对距离，同时，还有

利于扩大不同类样品之间的相对距离，以便更好地

对样品实现精准分类。

１． ４　 适合进行主成分判别分析的数据结构

１． ４． １　 问题与数据结构

　 　 【例 １】有一个著名的数据集，即 ｉｒｉｓ数据集，其
中共有 １５０ 个观测，４ 个定量的评价指标［Ｓｅｐａｌ．
Ｌｅｎｇｔｈ、Ｓｅｐａｌ． Ｗｉｄｔｈ、Ｐｅｔａｌ． Ｌｅｎｇｔｈ、Ｐｅｔａｌ． Ｗｉｄｔｈ，分别
代表萼片长度、萼片宽度、花瓣长度、花瓣宽度，单位

都是毫米（ｍｍ）］，１ 个代表分类的标签变量（ｓｐｅ-
ｃｉｅｓ，种类）。共有 ３ 种花，即有 ｓｅｔｏｓａ（刚毛的）、ｖｅｒ-
ｓｉｃｏｌｏｒ（杂色的）、ｖｉｒｇｉｎｉｃａ（尚未找到合适的中文翻
译名），各有 ５０ 个观测，数据结构见表 １［１ － ２］。
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表 １　 三类鸢尾属植物 ４ 项定量指标的测定结果

编号 Ｘ１ Ｘ２ Ｘ３ Ｘ４ Ｇ Ｘ１ Ｘ２ Ｘ３ Ｘ４ Ｇ Ｘ１ Ｘ２ Ｘ３ Ｘ４ Ｇ

１ ５． １ ３． ５ １． ４ ０． ２ １ ７． ０ ３． ２ ４． ７ １． ４ ２ ６． ３ ３． ３ ６． ０ ２． ５ ３

２ ４． ９ ３． ０ １． ４ ０． ２ １ ６． ４ ３． ２ ４． ５ １． ５ ２ ５． ８ ２． ７ ５． １ １． ９ ３

３ ４． ７ ３． ２ １． ３ ０． ２ １ ６． ９ ３． １ ４． ９ １． ５ ２ ７． １ ３． ０ ５． ９ ２． １ ３

４ ４． ６ ３． １ １． ５ ０． ２ １ ５． ５ ２． ３ ４． ０ １． ３ ２ ６． ３ ２． ９ ５． ６ １． ８ ３

５ ５． ０ ３． ６ １． ４ ０． ２ １ ６． ５ ２． ８ ４． ６ １． ５ ２ ６． ５ ３． ０ ５． ８ ２． ２ ３

… … … … … … … … … … … … … … … …

５０ ５． ０ ３． ３ １． ４ ０． ２ １ ５． ７ ２． ８ ４． １ １． ３ ２ ５． ９ ３． ０ ５． １ １． ８ ３

１． ４． ２　 对数据结构的分析

在表 １ 中，有 ３ 类鸢尾属植物，其标签变量名为
Ｇ，其具体代码分别为 １、２、３，它可以被称为结果变
量。显然，结果变量是多值名义变量，虽然其代码是

三个数字，但仅代表三种种属的花。Ｘ１ ～ Ｘ４ 这四个
计量评价指标都是用来反映每种花的特征的，它们

的取值并非越大越好，也不是越小越好。关键是期

望它们能够很好地区分出不同种属的花。

１． ５　 样品判别分析的种类

１． ５． １　 概述

　 　 知道三种种属的花各有 ５０ 株，期望基于这 １５０
株花在四项计量指标上的取值能构建一个计算公

式，即判别函数式，用于对一株新的属于这三类之一

的花的真实类别进行分类或判别。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，通常有如下四类：①基于“距离”的判
别分析法；②基于“贝叶斯先验概率”的判别分析
法；③基于“投影”的判别分析法；④基于“机器学
习”的判别分析法。

１． ５． ２　 基于“距离”的判别分析方法［３ － ４］

就是基于定量评价指标计算出每一类中各样品

之间的距离，再将各类样品的距离计算公式组合在

一起，构成一个判别函数式，用于判定任何一个未知

类别的样品的归属。

１． ５． ３　 基于“贝叶斯后验概率”的判别分析方法［３］

就是基于“贝叶斯先验概率”来构造一个总的

期望损失函数 ＥＣＭ，贝叶斯判别分析是取使 ＥＣＭ
达到最小的划分。

１． ５． ４　 基于“投影”的判别分析方法［３］

费希尔线性判别是把 ｋ个总体的所有 ｐ维空间

的样本点投影到一维空间上，使得在一维空间中，来

自不同总体的样本点能尽可能地被分开。

１． ５． ５　 基于“机器学习”的判别分析方法［５ － ６］

“机器学习”是一种统计思想，基于其产生出许

多高效的统计分析方法，主要实现两方面的统计功

能，即“回归分析”和“判别分析”。根据解决问题时

所采取的思路和关键技术不同，其具体的分析方法

包括以下几种：①决策树分析法；②支持向量机分析
法；③各种神经网络分析法；④随机森林分析法；
⑤集成学习分析法等。

因篇幅所限，本文仅介绍基于“主成分变量”和

“距离”的判别分析方法。

２　 主成分判别分析的实现

２． １　 所需要的 ＳＡＳ程序

　 　 将表 １ 中的 １５０ 行 ５ 列数据按文本格式存储在
“Ｆ：＼ＣＣＣ”文件夹中，命名为“１５０ 株鸢尾属植物四
项评价指标资料． ｔｘｔ”；设所需要的 ＳＡＳ 程序名为
“基于 １５０ 株鸢尾属植物四项评价指标资料进行主
成分判别分析． ＳＡＳ”：
ｐｒｏｃ ｆｏｒｍａｔ；
　 ｖａｌｕｅ ｓｐｅｃｎａｍｅ
　 　 １ ＝ ＇Ｓｅｔｏｓａ ＇
　 　 ２ ＝ ＇Ｖｅｒｓｉｃｏｌｏｒ＇
　 　 ３ ＝ ＇Ｖｉｒｇｉｎｉｃａ ＇；
ｒｕｎ；
ｄａｔａ ｉｒｉｓ；
　 ｔｉｔｌｅ ＇Ｆｉｓｈｅｒ （１９３６）Ｉｒｉｓ Ｄａｔａ＇；
　 ｉｎｆｉｌｅ ＇ｆ：＼ ｃｃｃ ＼１５０ 株鸢尾属植物四项评价指标资
料． ｔｘｔ＇；
　 ｉｎｐｕｔ ＳｅｐａｌＬｅｎｇｔｈ ＳｅｐａｌＷｉｄｔｈ ＰｅｔａｌＬｅｎｇｔｈ Ｐｅｔａｌ-
Ｗｉｄｔｈ Ｓｐｅｃｉｅｓ；
　 ｆｏｒｍａｔ Ｓｐｅｃｉｅｓ ｓｐｅｃｎａｍｅ．；
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　 ｌａｂｅｌ
　 ＳｅｐａｌＬｅｎｇｔｈ ＝ ＇Ｓｅｐａｌ Ｌｅｎｇｔｈ ｉｎ ｍｍ． ＇
　 ＳｅｐａｌＷｉｄｔｈ ＝ ＇Ｓｅｐａｌ Ｗｉｄｔｈ ｉｎ ｍｍ． ＇
　 ＰｅｔａｌＬｅｎｇｔｈ ＝ ＇Ｐｅｔａｌ Ｌｅｎｇｔｈ ｉｎ ｍｍ． ＇
　 ＰｅｔａｌＷｉｄｔｈ ＝ ＇Ｐｅｔａｌ Ｗｉｄｔｈ ｉｎ ｍｍ． ＇；
　 ｓｙｍｂｏｌ ＝ ｐｕｔ（Ｓｐｅｃｉｅｓ，ｓｐｅｃｎａｍｅ１０．）；
ｒｕｎ；
ｐｒｏｃ ｐｒｉｎｃｏｍｐ ｄａｔａ ＝ ｉｒｉｓ ｐｒｅｆｉｘ ＝ ｚ ｏｕｔ ＝ ｂｂｂ；
　 ｖａｒ ＳｅｐａｌＬｅｎｇｔｈ ＳｅｐａｌＷｉｄｔｈ ＰｅｔａｌＬｅｎｇｔｈ Ｐｅｔａｌ-
Ｗｉｄｔｈ；
ｒｕｎ；
ＰＲＯＣ ＤＩＳＣＲＩＭ ｄａｔａ ＝ ｂｂｂ ＭＥＴＨＯＤ ＝ ＮＰＡＲ Ｋ ＝ ６
ＭＡＮＯＶＡ ＬＩＳＴＥＲＲ ＣＲＯＳＳＬＩＳＴＥＲＲ；
ＣＬＡＳＳ Ｓｐｅｃｉｅｓ；
ＶＡＲ ｚ１ － ｚ４；
ＲＵＮ；

２． ２　 ＳＡＳ程序主要输出结果及解释

ＤＩＳＣＲＩＭ过程
以下校准数据的分类汇总：ＷＯＲＫ． ＢＢＢ
使用以下项的交叉验证汇总：６ 个最接近的邻

近值

分入“Ｓｐｅｃｉｅｓ”的观测数和百分比

从 Ｓｐｅｃｉｅｓ Ｓｅｔｏｓａ Ｖｅｒｓｉｃｏｌｏｒ Ｖｉｒｇｉｎｉｃａ 合计

Ｓｅｔｏｓａ ５０ ０ ０ ５０

１００． ００ ０． ００ ０． ００ １００． ００

Ｖｅｒｓｉｃｏｌｏｒ ０ ４９ １ ５０

０． ００ ９８． ００ ２． ００ １００． ００

Ｖｉｒｇｉｎｉｃａ ０ １ ４９ ５０

０． ００ ２． ００ ９８． ００ １００． ００

合计 ５０ ５０ ５０ １５０

３３． ３３ ３３． ３３ ３３． ３３ １００． ００

先验 ０． ３３３３３ ０． ３３３３３ ０． ３３３３３

“Ｓｐｅｃｉｅｓ”的出错数估计

Ｓｅｔｏｓａ Ｖｅｒｓｉｃｏｌｏｒ Ｖｉｒｇｉｎｉｃａ Ｔｏｔａｌ

比率 ０． ００００ ０． ０２００ ０． ０２００ ０． ０１３３

先验 ０． ３３３３ ０． ３３３３ ０． ３３３３

　 　 以上结果表明：第 ２ 类和第 ３ 类各有一个样品
被分错了。

值得一提的是：本例资料经过主成分变换后的

判别分析结果与未经过主成分变换的判别分析结

果［１ － ２］一致。换句话说，是否有必要采取主成分判

别分析有待进一步研究。
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