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摘 要

偏最小二乘回归(Partial Least Squares Regression，PLSR)是一种先进的多

元统计分析方法，于1964由瑞典计量经济学家Herman Wold等人首次提出，主

要用来解决多元回归分析中的变量多重相关性或变量多于样本点等实际情况的

问题．由于它集多元线性回归分析，主成份分析和典型相关分析的基本功能为一

体，因此在国外被誉为第二代多元统计分析方法，该方法目前已广泛应用于化

学计量，工业设计，计量经济学等各个领域．

本文的主要内容可以概述如下：

第一部分主要阐述了偏最小二乘方法的历史和现状，并对偏最小二乘回归

近期的热点问题进行了总结．

第二部分详细介绍了偏最d,--乘回归的基本思想，数学原理和单因变量偏

最小二乘的算法推导，并利用该方法对防治沙尘暴研究进行了偏最小二乘回归

建模分析，从中发现抑制沙尘暴的根本办法不是治理沙漠，而是要控制土地沙

漠化和抑制裸露农田起尘．

第三部分在回归分析中经常存在自变量过多并且之间存在多重相关性现

象，为了寻找对因变量有重要影响的自变量，本文提出了偏最小二乘向前逐步

回归法，并对该方法进行了详细的理论推导．同时，运用SAS软件，利用该方法

对化工领域的典型数据进行建模分析，结果发现，该方法易于操作，具有一定的

实用性．另外，在多指标体系中建立综合评价指数时，往往会遇到指标变量集合

间存在多重相关性问题，而传统的主成份分析并不能解决该问题，针对这种情

况，本文采用PLS路径分析的思想，构建综合评价指标，对中国西部城市综合评

价进行实证分析．

第四部分针对偏最小二乘回归无法对未来值进行预测的问题，采用了偏最

小二乘时间序列预测模型．一方面，针对因子间的多重相关性现象，采用偏最小

，二乘回归建模，从而明确符因子对因变量的影响程度；另一方面，根据构成因子

数据的特点，利用AR(p)模型对各因子未来值进行预测，然后将其代入已建成

的偏最小二乘回归方程，从而实现对因变量未来值进行预测．本文利用该方法

对烟台市年生活用水量进行了实证分析．

关键词：偏最小二乘回归；多重共线性；变量选择；算法改进；潜变量；主成分．



Abstract

Partial least squares regression(PLSR)i8 asophisticated multivariate anMy-

sis method，which删6f8t r蒯谚economist Herman wold and others in Swe-

den in 1964．It is Mainly used to solve multivariate regression赳描ly菌s of multiple

variables relevance or variable sample points more tkm the actual CaMs．As It

combines multiple linear regression analysis，principal components analysis and

canonical correlation mlalysis of the basic functions of integration．Therefore it is

known鹄the second generation of multivariate statistical analysis．’11he method

has been widely used in chemical measurement，industrial design，econometrics，

and other area8．

The main content of this paper c缸be sl：Ⅲm垴rized as follows：

The first part deals mainly with the partial least squares method of history

and current situation a8 weU as the recent hot issues summarized．

Tbe second part details the partial least squares regression to the basic idea．

mathematical principles and single dependent variabie PLS algorithm is derived．

And the method is used to control for the study of sandstorms，finding inhibition

from the fundamental approach is nottreating the desert，but to control and curb

the desertification of laud bare farmland dust．
。

The third part of the regression analysis．there is Ofl_七ll too many variables

exist between multiple and related phenomena，In order to find the variables

are important among all variables，this paper presents aforward-stepwise-partial

least squares，and the method carried out a detailed theoretical derivation．Mean-

while，by the UM of SAS software,the results showed that this method is easy

to operate with a cert西n practicality．In addition．multiple indicator system

to establish a comprehensive evaluation index．often encountered indicator v时
ables exist between multiple sets related i8s啷．and the traditional principal

component analysis does not solve the problem，according to this situation，this



paper use PLS Path Analysis and Construct comprehensive evaluation indicators

for China’s western city’s comprehensive evaluation of empirical analysis．The

forth part，Partial least squares regression is unable to predict the future value of

the issue，therefore we presented the PLS and time series forecasting model．On

one hand，address the multiple factors related phenomenon，using partial least

squares regre∞ion modeling，80 clearly the result of variable factore on the extent

of the impact．On the other hand，aecording to the data form factor chal'acter-

istics，nsmg AR(p)model for the future-value forecast，then their generation

has been built into the partial least squares regression equation which forecasts

the future value of the dependent variabk．We used the method to analyze the

water consumption of Yantal city．

Keywords：Partial Least Square Regression，multivariate coUinenrity,

variable selection，latent variable，principle component．



学位论文独创性声明

本人声明，所呈交的学位论文系本人在导师指导下独立完成的研究成果．文

中依法引用他人的成果，均已做出明确标注或得到许可．论文内容未包含法律意

义上已属于他人的任何形式的研究成果，也不包含本人已用于其他学位申请的

论文或成果．与我一同工作的同志对本研究所做的任何贡献均已在论文中做出

了明确的说明并表示谢意．

本人如违反上述声明，愿意承担由此引发的一切责任和后果．

论文作者签名：了磊 日期：2007年r月彩日

学位论文知识产权权属声明

本人的学位论文是在学期间在导师指导下完成的，知识产权归属学校．学

校享有以任何方式发表、复制、公开阅览、借阅以及申请专利等权利本人离

校后发表或使用学位论文或与该论文直接相关的学术论文或成果时，署名单位

仍然为新疆大学．

本学位论文属于：

保密口，在 年解密后适用于本声明．

不保密口．

(请在以上方框内打”，’)

论文作者签字：j彘
导师签字 瑚碥袍

36

日期：2007年朗谚日
日期：2007年月 日



第一章综述

§1．1引言

在化学研究中，经常需要利用一些可以控制(或容易测量)的变量(解释变

量)去解释，控制或预测另外一些变量(反应变量)，一个常用的统计建模方法是

一般最小二乘(OLs)的多元线性回归．然而，只有当解释变量(1)数目较少，(2)无

多重共线性，(3)各解释变量与反应变量之间的关系易于解释时，多元回归的一

般最小二乘估计才具有优良的理论特性：比如最佳线性无偏估计(BLUE)，才

能较好地拟合数据，并能对结果给予比较合理的解释．若数据不能完全满足以

上三个条件，则多元线性回归的一般最小二乘估计就会失效．

为了处理这种违背假设的数据，统计学家探索性地对一般最-，J,--乘估计进

行了多种改进．为了克服多重共线性影响，发展了一系列有偏估计方法：岭估

计，压缩估计，主成份估计及特征根估计等，或是运用逐步回归等方法去掉一部

分解释变量．但是对于观察个体数较少，甚至少于解释变量的情况，以上方法均

不适用，并且这些方法仍然存在着各种各样的问题或不足：要么解释性不够好，

要么模型拟合精度不够高，要么预测精度不够理想等110剖． ，，

对此，欧洲经济计量学家，如Herman Wold等，提出并发展起来的一种新

的统计方法偏最d'--乘(Partial Least Squares，简写PLS)14，51．它是一般最4'--

乘的一种拓展，能够克服第一代多元统计分析方法的一些不足，但当时偏最小

二乘回归在统计理论上还有很多的问题没有完全解决，在应用领域也没有取得

大的进展．因此没有引起统计学界和应用领域研究人员的足够重视．直至上世

纪80年代，计量化学研究者首先将偏最小二乘回归成功地运用于计量化学，而后

工业设计工作者应用该方法同样获得巨大成功，才真正引起了各方面极大的关

注【6，71．由此偏最小二乘回归的统计理论和算法研究取得了极大的发展，其应用

也迅速扩展到了其他领域，如管理科学，教育评测学，药理学IS)．到了上世纪∞

年代末至90年代初，非线性迭代偏最d'--乘(NIPIJs)形成多种算法变种，最

早由Heman Wold提出的NIPLS算法发展出迭代法．特征根法，奇异值分解法等

诸多的算法，它们极大的丰富了偏最小二乘算法嘲．随着对偏最d'---乘回归理
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论，算法和性质的进一步深入研究，De Jong-]=1993年提出了一种与NIPLS不完

全相同的算法，即简单偏最小二乘(Sample Partial Least Squares Regression)lg]，

同样实现了偏最小二乘回归的基本思想．

1996年10月，在法国高等商业教育组织机构HFCcISIA．CERESTA的组织

和资助下，有关偏最小二乘回归方法，理论和应用的第一次国际学术专题研讨

会在法国巴黎召开，来自世界各地的著名偏最小二乘专家分析和介绍了他们各

自关于PLS方法的最新进展及研究成果，以及在计量化学，工业设计，市场分

析和金融分析等领域的应用．这次会议极大的激起了统计学家及相关应用领域

专家对偏最小二乘回归的研究热情，促进了偏最小二乘回归理论和算法的进一

步深入发展．现在，PLS方法的国际研讨会每两年举办一次，2005年9月在西班

牙巴赛罗纳举办了PLS的第五次会议．在国外，有关PLS方法的理论，性质，

算法及典型应用等方面的前沿研究成果一般发表在Journal of chemometries和

chemametrics and ZnteUigent Laboratory Systems等专业期刊上．

在我国，大多数研究者仅是借用外国现成的软件进行PLS的应用研究，只有

部分研究者对PLS方法进行了较为深入地研究，如王惠文编写了《偏最小二

乘回归方法及其应用》对PLS割}行了详细而深入地阐述lm,n】；许青松和梁益

曾等人提出了广义PLS算法，并研究了Monte Carlo交叉验证法用于OLS成

分数目的确定：吴喜之提出了一种改进的偏最小二乘回归法|12'“，进一步推动

了偏最小二乘的理论研究与发展．

目前，在对偏最tJ、--乘回归理论和应用研究中，偏最小二乘主要有两个热点

领域：一个是非线性偏最小二乘回归模型的研究[14，15，堋，另一个是关于PLS路

径分析的研究[17，18·191．

§1．2本文的主要工作

文章分为三个部分：

第一部分在文献阅读的基础上，叙述了偏最小二乘回归的理论的历史现状，

并对PLS近期的热点闯题进行了阐述．

第二部分详细阐述偏最小二乘回归的基本思想，数学原理和基本算法。并将

偏最小二乘建模方法运用到沙尘暴防治研究中．

第三部分针对回归分析中自变量选择闯题，提出了偏最小二乘向前逐步回
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归选择变量法，本文将该方法与逐步回归方法进行了对比分析．同时，本文对偏

最小二乘的热点领域PLs路径模型进行了研究．本文利用PLS路径模型，通过构

建多指标系数评估指数，对中国西部省区进行了综合分析．

第四部分针对偏最tb--乘回归无法对未来值进行预测的问题，提出了偏最

小二乘时间序列预测模型．本文利用该方法对烟台市年生活用水量进行了实证

分析．

§1．3本文的创新之处

i．在文中的第三部分，提出了偏最小二乘向前逐步回归选择变量法，并对

该方法进行了详细的理论推导．该方法主要运用一元或多元线性回归，借助对

回归系数的显著性检验来寻找对因变量有显著作用的变量，然后，利用选择的

变量构建成分进行回归建模．成分提取停止的原则除了运用交叉有效性外，也

可选择使用本文的方法：直到所有变量对因变量都不显著时停止构建新成分．。。

2．在文中的第四部分将偏最小二乘回归模型和时间序列预测模型相结合．

该模型的优势在于，一方面，避免了传统时间序列建模方法只能对单一序列进

行样本预测，但对于由众多因素影响的序列无法确定各影响因素的影响程度．针

对针对这种现象，采用偏最小二乘回归建模，从而明确各因子对因变量的影响

程度．另一方面，由于各因子均为带有明显趋势项的非平稳时间序列，按照传统

的时间序列建模方法，经过多次尝试均无法建立满意的AR(p)模型，因此对这些

序列采取下列步骤：1将序列进行平稳化处理，剔除时间趋势项．2对提取的

残差序列通过子观察自相关和偏自相关图确定模型的阶数及形式．3对原序列

进行方程检验，形成预测模型．这样可以得到更为合理的预测结果．最后．将各

因子的预测值代入偏最小二乘回归方程，从而实现了偏最小二乘回归对未来值

的预测．
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第二章偏最小二乘的理论与方法

偏最小二乘回归是一种先进的多元统计分析方法，能够有效的解决变量间

的多重相关性问题，本部分主要介绍了偏最小二乘的基本思想，基本原理和单因

变量偏最小二乘的算法推导．并在此基础上对防治沙尘暴进行了偏最小二乘回

归建模分析．

2．1基本思想

偏最小二乘回归的目的是在解释变量空问里寻找某些线性组合，以能更好

地解释反应变量的变异信息．假定所有解释变量与反应变量均有关联．偏最小

二乘的基本思想如图2．1所示：

圈XI一囝l x2⋯l oLs l Y I

图2．1PIJs建模示意图’

一般的最小二乘多重回归直接建立反应变量关于解释变量的线性回归模

型，反映二者之间的线性关系(图中虚线箭头表示)；而偏最小二乘则是建立解释

潜变量关于反应潜变量的线性回归模型，间接反映解释变量与反应变量之间的

关系(图中实线箭头表示)．

该方法同时从解释变量与反应变量中提取两组潜变量(也称主成分)，它们

分别是解释变量与反应变量的线性组合，满足以下两个条件：(1)两组潜变量分

别最大限度地承载解释变量或反应变量的变异信息；(2)相互对应的解释潜变

量与反映潜变量之间相关性最大化㈣．

2．2．数学原理

设有q个因变量{玑，⋯，％)和p个自变量{毒l，⋯，酃)，f1个样本点，Fh此

构成的自变量数据表x=@l，⋯，％)。xp，因变量数据表y=(Fl，⋯，蜘)。×q．
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偏最／b-乘回归分别在X与y中提取出成分t1和m，在提取这两个成分时，

为了回归分析的需要，有下列两个要求：

(1)tl和ttl应尽可能大地携带它们备自数据表中的变异信息；

(2)tl和"1的相关程度能够达到最大．

这两个要求表明，tl和“l应尽可能好地代表数据表X与y，同时自变量的成

分tl对因变量的成分ul又有最强的解释能力．在第一个成分tl和“1被提取

后，偏最小二乘回归分别实现x对tl的回归以及y对t1的回归．如果回归方

程已经达到满意的精度，则算法终止；否则，将利用X被t1解释后的残余信息

及y被tl解释后的残余信息进行第二轮的成分提取．如此往复，直到能达到一

个满意的精度为止．若最终对X共提取了m个成份tl，⋯，k，偏最小二乘回

归将通过施行Yt，≈=1，2，⋯，g对tl，⋯，‰的回归，然后再表达成挑关于原

变量z1，⋯，％的回归方程．

2．3．单因变量PLS算法的推导

记昂(Fo∈jp)是因变量Y的标准化变量，局是自变量集合X的标准化矩

阵．

按照偏最小二乘回归的第1步，首先从局中抽取1个成分ql，m=

RCl，IIcl0=1；从岛中抽取一个成分tl，tl=蜀I‘，l，If虮0=1．

由于晶(Fo∈jp)只是1个变量，所以，是一个标量．而由于№0=1所以，

Cl=1．即有

Igl=昂
。

另外，根据式昭晶瑶晶Q=钾q，其中，巩是矩阵霹局昭岛的最大特征值
floI．所以

鳄=Il瑶Foll2

--TYiZ，利用Wh=去点不lUh[10i，可以求出

一击吼=龋
因为马是标准化矩阵，昂是标准化变量，所以，有

瑶局=(Eol，。f‰，⋯，．fb)rFo：=(r(￡1，l，)，r(勋，咖，⋯，r(1啼，l，))r

5 、



则

l铆=—72=====
√∑套-r2(％，Ⅳ)

r(zl，Ⅳ)

r(x2，Y)

r(％，Y)

”晶驴面荪1蓊№们Eol+r(z2,y)如+．．．+r(训)跏】
(2．3．1)

下面，实施Eo在t1上的回归及Fo在tl上的回归，即

Eo=t1刃+El

Fo=tlrl+毋

式中：Pl，rl是回归系数(r1是标量)．
即

n=需，n=需‘
记残差矩阵

El=岛一t1开=(毋l，E12，⋯，％)

R=蜀一tl”l

然后，进行偏最tJ、--乘回归的第2步，以毋取代岛，以日取代晶，以同

样的方法重复第1步的工作得到

Erl只 1劬2网2霹了丽瓦丽

施行毋，只对t2的回归有

t2。E1w2

髓=t2西+易

只=t2碍+F2

6
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其中

仡；繇，n=器
依此类推偏最小二乘回归的第3步，第4步⋯最后，可用交叉有效性确定偏

最小二乘回归中成分“的提取个数，停止迭代．

在得到的成分tl，t2，⋯，k(m<A，A=rank(X))后，有昂关于“的回

归模型为

晶=rlLt+r2L2+⋯+rtn‰+靠

2．4偏最小二乘成分的确定一交叉有效性 ，

在单因变量的偏最小二乘回归中，交叉有效性的定义如下．记挑为原始数

据，tl，t2，⋯，‰是在偏最小二乘回归过程中提取的成分．饥是使用全部样本

点并提取h个成分回归建模后，第i各样本点拟合值．饥(一)是在建模时删去样

本点{，取h个成分回归建模后，在用此模型计算挑的拟合值．记

n

蛳=∑‰一饥)2
扛l

”

Spnzss．JI=∑慨一甄(一))2
i=1

谎=1一百b'P—ZZSS,h
o=qS,h-1

当Q2 2 0．0975(Bp、厢磊磊磊≤0．95厢)时，引进新的主成分“会对模
型的预测能力有明显的改善作用．

2．5实证分析

变量与数据选取

t 本部分利用PLS回归方法，建立偏最小二乘模型，为防止农田沙化。降低风

蚀提供实证参考意见．本节的案例数据有中国农业大学路明教授领导沙尘暴防

治课题组提供．我们主要选取了7个自变量：

z1一土壤含水量

勋一土壤颗粒直径

她一地表覆盖率 ，

7



姒一沙地

￡r传统耕作农田
z6_一退化草地

zr免耕法农田
我们将这7个变量来预测各样农田土壤风蚀量”，寻找防止农田沙化，降低

风蚀的关键因素．

序 风蚀量 土壤含 土壤颗粒 地表覆 沙 传统耕 退化 免耕法

号 ／(g·cm一21 水量／％ 直径／mm 盖率／％ 地 作农田 草地 农田

l 11．6738 3．6227 0．6506 12．4 1 0 0 O

2 13．8116 3．6227 0．6506 12，4 1 0 O 0

3 15．26 3．6227 0．6506 12．4 l O 0 0

4 12．1596 3．6227 O．6506 12．4 l 0 0 0

5 6。021 6．2909 O．266 13．8 0 1 0 0

6 8．598 6．2909 0．266 13．8 0 l 0 O

7 10．3952 6．2909 0．266 13．8 O 1 O 0

8 7．3308 6．2909 O．266 13．8 0 1 0 0

9 3．689 IO．021 0．3366 45．4 0 O 1 O

10 5．3386 10．021 0．3366 45．4 0 0 1 0

11 5．9706 10．021 O．3366 45．4 0 0 1 O

12 4．8934 10．021 0．3366 45．4 O O l 0

13 2．768 8．8827 0．3386 58．5 O 0 O l

14 4．1674 8．8827 O．3386 58．5 0 O O 1

15 4．3572 8．8827 0．3386 68．5 0 0 O 1

16 4．III 8．8827 0．3386 58．5 0 O 0 1

注：沙地，传统耕作农田，退化草地，免耕法农田为虚拟变量，表示不同的耕地类

型。1一是．2一否．
‘

实证结果

通过计算可知，各自变量中各个变量高度相关，其中土壤含水量zl与沙地

B



瓤的相关系数高达98．05％，土壤含水量z1与土壤覆盖率劫的相关系数高达

84．99％，同时，我们分别计算出各自变量的条件指数见表2，进一步判断各自变

量的共线性程度． ，

塞2；玺重基垡丝堡堑
变量 zl 3：2 l咯 3：4 z5 z6 $7

条件指数 1 1．38 1．61 1914878 1914878 1914878 1914878

， 由于孔，如，粕，￡7的条件指数远远大于30，所以瓤，奶，粕，研间存在严重

的共线性问题．
”

事实上，通过数据，我们也可以发现孔+岛+粕+3：7=1．下面我们运

用PLS回归方法来克服这种缺陷． ．

应用交叉检验方法，计算出y的交叉有效性．

成分个数 识 临界值

由于明<0．00975，所以选择h=1，即采用成分tl傲偏最小二乘回归模型，预
测效果最好．。

PLS模型的精度分析

下面我们对预测模型做详细的精度分析，具体结果见表4．

塞!；缝廑坌堑
成分tl

RdX 52．3253％

RdY 89．8514％

表中符号RdX表示成分“对x的解释能力尉(q，th)，其中

她矗；耋柏^)㈣
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r2(巧，t^)表示巧与“的相关系数，符号PdY表示成分th对Y的解释能力

R4Y,t^)，其中

尉(×th)；7,2(×th)^=l

从表中的数据可知，第一主成分tl解释了原变量系统中(52．33％)的变异信息，

同时解释了因变量系统中89．85％的变异信息．由此可见，我们所提出的主成分

对自变量，因变量具有较好的解释性，模型具有令人满意的精度要求．

PLS变量投影重要性指标VIP分析

在PLS分析的辅助分析技术中，变量投影重要性指标VIP可以指出每一个自

变量在解释因变量集合时的作用的重要性，计算公式为：

V1只=

其中y，弓表示第J个自变量≈的投影重要性指标，p表示自变量的个甄wh#

是轴姚的第J个分量，它被用于测量％对构造“成分的边际贡献．且对任意

的h=1，2，总有∑名l嘞．Pd(Y；h，t2)代表主要成分对Y的累计解释能力．
yJB的取值见表5：

垂§；釜銮量的兰』￡值

奎墨 !! 竺竺 苎! 翌 竺兰 !! 兰!
yJP 1．313 1．116 1．211 1．254 0．122 0．564 0．811

有表5 VIP值知，风蚀量与土壤颗粒直径土壤含水量地表覆盖率高度相关；

从不同类型的农田来看，风蚀量与免耕法农田的相关程度最大，说明了旌行免

耕法农田相对与其他农田对于保护土壤风蚀有着最好的效果．

预测模型的建立

通过提取两个成分建立最终的回归模型

F=-0．236z,+0．21522一O．231zs+0．23924+0．01l如一0．06726—0．183xz

为了进一步考察模型的拟合程度，我们绘制实际值与预测值图形，进行对比分

析．
‘

10



图2．2因变量观测值与预测值图

从图中可以看出，模型的拟合效果还是比较好的(相对误差3．27％)．

小结

通过上面的分析，我们发现，土壤含水量和地表覆盖率与风蚀量起负向作

用，增大土壤的含水量和地表覆盖率对降低土壤的风蚀有良好的作用，土壤颗

粒直径则起正向作用，即土壤颗粒越大，则越容易引起风蚀．在不同类型的农田

中，沙化农田的风蚀程度是最高的，采用免耕技术农田的风蚀量是最低的．

11



第三章偏最小二乘算法改进和基于PLS路径模型的实证分析

本章对回归分析中自变量选择问题，提出了偏最小二乘向前逐步回归选择

变量法，利用PLS路径模型，通过构建多指标系数评估指数，对中国西部省区进

行了综合分析，

3．1引言

采用回归分析方法处理的变量问题时，首先要选定回归变量，在应用PLS

方法时，一方面，可利用PLS方法本身提取的成分或者辅助分析技术进行

多变量的选择，如基于PLS成分的变量筛选法f21,22一，变量投影重要性指

标VIP(variable importance in projection)[241等；另一方面，可借用其他方法作

为PLS的前置预处理以实现变量选择，如交互变量选择P去IVS(Iterative variable

selection)i2520,ml等，本文在上述文献研究的基础上提出了偏最小二乘向前逐步

回归法，主要通过修正PLS权重或系数以消除模型中无用变量．该方法可借助一

元或多元线性回归，通过对回归系数的统计检验来实现．

3。2算法改进

下面通过把提取成分的每一步都与一个一元或者多元OLS回归联系起来，

．给出这个算法的一种新的阐述．

·计算PLS的第一个成分￡l

第一个成分tl定义如下；

tl=1寻』丢Z；coV(y，q)巧 (3．21)
、／∑茹lCoy2(玑巧)倒

⋯

变量巧的权重Cov(v，巧)也可以写成Cor(V，即)’s(y)8(巧)，其中s(v)和

8(巧)分别是!，和％的方差．接下来，为了使变量巧在构造tl时贡献很大，需

要≈与Ⅳ有很强的相关性．

而在OLS单变量回归中，CoV(v，q)是冒和修正的解释变量xj／Var(xj)

的回归系数： ，

掣砘(南)托
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事实上，

a1．／2 ；coV(y，巧)

这样，通过对回归系数alj的检验可以用来估计变量奶在构造t1时的重

要性，在这个基础上，我们可以直接研究可关于巧的回归： ，

可=口1』勺+￡·

事实上，检验系数G”或d0是否显著不为零是等价的．在(3．2．1)中，用0
替代每一个非显著的协方差，从而去掉相关的解释变量．因此，t1可写成

㈡2志知巧· ＆2，

·计算PLS的第二个成分t2

首先，作暑，关于tl和巧，D=1，⋯，P)的多元回归，寻找除tl外，对!，有

显著贡献的变量巧：
‘

同时作回归：

可=citi+呦句+￡；

巧=pljtl+￡u，J；1，⋯，P．

其中zu是回归方程的残差．

第=个成分如定义为：，，

“

t2=]=尹≤三慕—i Con(u,zlj)z玎．
、／∑；=l Cov20，zv)Ⅲ

。

而在OLS多变量回归中，Co口(y，zu)也是l，关于tl和zljlVar(zlJ)的回

归系数％，



∥锄加+哟(菇裔)托
这样，关于回归系数口材在构造如时的重要性的检验，也可以变成直接研

究Ⅳ关于t1和≈的回归：

成

事实上，

Ⅳ=cijtl+面％+5

弓，=clfl+哟％=cltl+a2J(Puh+Zlj)+￡

=(Cl+口2Jp玎)t1+口≈。u+￡．

按照第一步的做法，可以去掉成分t2中不重要的解释变量．所以，如可写

：击∑Pt2 ％蛳 (3．2．3)=—’======>，c‘笱￡u． 姆．．3)

~／跺-吃一j=l一
·计算PLS的第^个成分th

第h个成分th定义为：

“=乓：争亏∑％m嘶 (3删
、／∑名-吃笃一“

其中，o酊也是”关于t1，⋯，ta一1和z(^一lH的回归系数：

!，=cltl+c2如+⋯+岛一1“一1+n幻(p1，fl+P2jt2

+⋯+p(^一l"o(^一lH+z(^一1H)+E

=(C1+o"％)t1+(c2+％p材)如+⋯+

(c^一1+口幻p(^一lH)t^一l+oM∞(，卜lH+￡

停止原则：当所有的回归系数显著为零时，停止构建新成分．

3．3实例分析



下面将通过一个具体的案例分析，进一步理解该方法的工作过程和特点．

这是Cornell在1990年采用的一个化工方面的例子．此后，又被WDld，TenenllBus

等人多次引用，成为单因变量偏最／bY-乘回归的一个经典案例．该例中，有7个

自变量zl—斫，因变量记为玑即：

zl一直接蒸馏成分；

勋—重整汽油：

劫一原油热裂变；

铂一原油催化裂化油；

如一聚合物；

粕—烷基化物；

斯一天然香精； 。

扩一原辛烷值，

变量间的相关系数矩阵如下图所示：

r(·，·) 现 船 瓤 如 ：to 却 Ⅳ

霉l 0．10 0．999 0．37 —0．55—0．80 0．60 一0．84

：r2 0．10 一O．54--0．29一O．19—0．59—0．07

船 0．37 —0．55—0．踟0．6l —O．84

瓤 --0．21一O．64 0．92 —0．71

$5 0．46 —0．27 0．49

：re —0．66 O．98

勋 —0．74

由表6知r(zl，孙)=0．999，Xl和劫高度相关；r(z4，z7)=o．92，乳和斯高度

相关，下面用修正的偏最小二乘进行回归分析．

·计算PLS的第一个成分屯：

首先，分别做p关于zl，z2，⋯霉7的一元线性回归来寻找与Ⅳ显著相关的变

量≈，回归系数显著性检验如下表：

15



Variable ol z2七3 z4 z5 ￡6 z7

由上表知，在口=O．05的水平下，筛选掉变量z2，奶仅选择与Y显著相关的变

量zl，z3，x4，X6,茁7．所以，

。 一0．8370l一0．838xa一0．707X4+0．985x6—0．74127
‘

Jo．8372+0．8382+O．7072+0．9852+0．7412
=0．4526xl一0．453xs一0．382x4+0．553x6—0．401勋．

·计算PLS的第二个成分如：

首先寻找对构建如由显著贡献的变量％，傲口关于tl和巧的多元回归

在显著性水平o=O．05，变量的P值如下：

Variable zl X2 士3 3．4 石5 z6 07

由上表知，在Q=0．05的水平下，只有变量耽，％与屯显著相关．如：=--0．196x12+0．652x16。

、／0．1962+0．6522

=O．197xl一0．294x2+0．207Xs+O．174x4+0．683x6+0．183x7

·计算PLS的第三个成分如：
。

首先寻找对构建t3由显著贡献的变量巧，做i，关于tl，t2和≈的多元回

归，在显著性水平a=O．05，变量的P值如下：

Variable Xl 22 z3 zl 2s z6 zI

16



由上表知，在口；0．05的水平下，只有变量zl，现，如，zi，粕与如显著相关．所

以
。

．0．15909x21+0．239950∞+0．17944223—0．14673x24+0．75893x∞4

。d0．159092+0，239952+0．179442+0．146732+0．758932
=0．329xl+0．282x2+0．36zs—O．0624+0．73xe+0．1327．

·计算PLS的第四个成分“：
“

首先寻找对构建t4由显著贡献的变量巧，做|『关于tl,屯，t3和巧的多元

回归，在显著性水平口=0．05，变量的p值如下：

Variable zl 2| z3 z4 蕾s o堍 zI

由上表知，在Q=0．05的水平下，没有显著性解释变量．故保留三个PLS成分，

运算停止．

三个成分的PLS回归标准方程

雪=0．611ti+0．3{；9屯+0．185t3．

化为原始变量的回归方程：

可=87．75902—6．338936zi一2．0743322—10．46856zs

’

一3．987578x4+15．04312xe一26．7802827．

1 2 3 4 5 6 7 8●10”12

图3．1观测值与PLS，stepwise拟合值比较图
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通过对比，发现该方法比我们常用的逐步回归选择变量法拟合效果要好，并

且能够最大限度的保留被解释变量显著相关的解释变量．因此具有一定的可行

性．

3．4基于PLS模型的实证分析

3．4．1 PLS路径模型

Wold(1985)提,mPLS路径模型例，该模型主要有两部分组成．第一是测度

模型(又称“外部模型”)：用于描述显变量与隐变量之间的关系；第二是结构模

型(又称“内部模型”)：用于描述隐变量之间的关系．参见图3．2

图3．2 PLS模型路径示例

PLS路径模型的结构与假设条件

假设对于n个观测样本点有‘，组变量％=(巧l，劬，⋯，奶々)，其中变量
％^称为。显变量”，设它们都是中心化的变量(即变量的均值为零)．另外，还

假设每一组显变量都大致是“一维”的，即该组中每一个显变量都受到同一个

标准化的隐变量白的影响，第J组显变量巧^与其隐变量白的关系，通过外部

模型(一元回归)表达为

Xih=两i《ih+8ih

其中，白的均值为0，标准差为1；误差项置加均值为0，且与隐变量白不相关；

霄缸为回归系数．
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为了检验一组显变量是否符合Unidimensionality条件，常用的检验方法是

显变量组的主成分分析： ’

。．

～般规定，如果一组显变量相关系数矩阵第一个特征值大于1，其他特征值

均小于1，那么可以认为这组显变量是唯一度的．

另一方面还可以通过内部模型，描述‘，个隐变量白之间的关系，其形式为

白=∑岛6+白 (3．3．23)
i却

其中误差项白应满足均值为零且与6a≠j)不相关的假设，触为回归系
数．

PLS路径模型中的参数估计方法

要对显变量组玛O=1，2，·，J)所对应的隐变量白进行估计，可以有2种

方法：一种是根据显变量与隐变量之间的关系，对隐变量进行计算，这称为外部

估计：另一种方法是通过对隐变量之间的关联关系进行计算，这称为内部估计．

1外部估计

隐变量6可以有显变量Xjh(j=l，2，⋯，J；h=l，2，⋯，pj)的线性组合

来估计，记该估计量为巧．由于在模型假定中假设隐变量白是标准化的，因此，

有
pJ

巧=(∑WjhX』h)’=(乃嘶)． (3．3．3)
hffil

．

式中：埘f为权重向量，星号·表示对估计量进行标准化处理．

2内部估计 ’

根据结构模型也可以认为，隐变量白还可以通过与之关联的其他隐变量进

行估计．这样得到的估计量被称为内部估计量，记为乃，有

乃=(∑啄K)‘ ， (3．3．4)
i锄‘≠0

．

式中：苏为式(3．3．2)的方程系数；咏称为内部权数．啄的计算方法为：

I l rⅨ，K)>0

i一=砸卵(r(巧，M))={-1 r(巧，M)<0

【o r(K，K)=0
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式中：sign是符号函数；r(巧，K)是外部估计量巧与K的相关系数．

对于权重向量q的估计方法；采用下列模式：

哟=磊1nJT乃 (3．3．5)

其中，权重向量哟是变量玛与zj的相关系数．对于标准化的变量，实际上

叼是乃对玛作偏最小二乘回归的第一个成分的权数，及偏最小二乘回归的
第一个轴向量．

综上所述，PLS路径分析采用迭代算法来计算隐变量，最后根据隐变量的

估计值，计算测量模型与结构模型，具体步骤如下．

第一步取向量巧的初始值等于q1．

第二步通过式(3．3．4)，计算乃的估计值，即

乃=(∑劬M)．
t：口jt勒

式中：％=s幻n(r(Yj，K))．

第三步根据乃的估计值，通过式(3．3．5)计算权重向量哟为
1

嘶2辎Zi
第四步利用计算得到的嘶，通过式(3．3．3)，计算新的K为

冉

巧=(∑嘶h％^)’=(玛哟)．
h=l

再回到第二步，直到计算收敛为止，以最终的到的巧作为对隐变量白的估计值

岛．

第五步最后，在用估计量6代替隐变量白后，运用普通最小二乘的多元回归
方法，来估计模型(3．3．2)中的各个系数．

3．4．2实证分析

下面以中国西部12城市的发展水平为例，说明PLS路径模型在构建综合

评估指数进行综合评价的应用．本文采用LV-PLSl．8软件进行测算．

为了采用PLS路径模型对城市综合实力进行评估，选取2005年中国西部

ll省／区／直辖市作为分析对象，采用下列三组指标进行分析：见表11。
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表i1：西部省／区／直辖市／综合评价隐变量及显变量

隐变重 模型中变量名 显变量

十
经}齐发

人均GDP(元) 111

展矗
Ecammy 人均固定资产投资(元) X12

凉
人均财政收入(元) 轴

合 生活水
职工人均工资(元) 勘1

评 平西
嘲 人均生活潲费支d戈元) 勋

人均可支配收入(元) 砌价
平均每万人拥有高校教师数(人) 勾l

教育水
F-Il'^“” 平均教育经费(元) xn

平§
每万人公共图书馆藏书(册) 物

对三组变量分别做主成分分析，用于进行Unidimensionality检验，结果见表：

变量组 第一主成分的特征值 第二主成分的特征值

经济水平 3．452 0．216

生活水平 2．963 O．175

教育水平 2．394 0．6172

从表7中可以看到，三个变量组的Unidimensionali锣检验都显示通过，下

面建立城市综合评价的PLS路径模型如图3．3： n，

网＼
矧多

图3．3城市综合评价路径设计

2l

＼』＼／I／网幽圉



对所有的显变量进行标准化处理，然后利用PLS路径模型进行计算．计算结果

见表13．

表13说明，各组显变量与其相应的隐变量的相关程度均较高，说明隐变量

很好的概括了显变量组所包含的信息，同时，隐变量矗对fl，已，6的多元回归

方程的置2=O．96，说明，专4对6，岛，6的概括程度相当高，可以最大程度的表

原是变量的信息．
‘

表13变量的外部权和隐变量的相关系数

隐变量 经；齐发展 生活水平 教育水平

内替权重 0．503 0．38l 0 326

人均
人均 职工

人均 人均 平均母
平均

每万人

人均 固定 生活 可支 万人拥
教育

公共图
显变重 财政 人均

辑费 配收 有高校 书谊藏GDP 资产
收入 工瓷 经羹

投瓷 克出 入 教师蔽 书

外部
经济发展 o 438 0．428 0．269

生活水平 0 37l 0．406 D 355
杈重

教育水平 0 3弘 0，796 o 062

相美
经济发展 n．961 O，837 Q．785

生活水平 0．885 o 97 0．933
系数

教育水平 0．576 o，783

通过外部模型，可以利用外部权数直接计算出”综合评价”隐变量从而实现

综合考察各个省／直辖市／区的总体发展情况见表14．

省／区／直辖市 得分 综合排名 省／区／直辖市 得分 综合排名

新疆 1．92 l 四JlI ．0．71 ．7

重庆 0．62 2 云南 ．O．82 8

内蒙古 O．48 3 广西 ．0．87 9

宁夏 0．37 4 甘肃 一1．3l 10

陕西 O．24 5 贵州 ．1，46 11

青海 ．O．06 6

由上表，可以看出西部各个地区发展的综合情况，由于该模型所用的显变量

均为人均水平、故由于各地区人口因素影响可能会对模型评价有所影响．
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小结：本文利用PLS路径模型对我国西部地区各省／区／直辖市进行了综合

评价，该方法通过了一个路径模型反映了各个隐变量之间的关系及其与综合评

价指数之间的关系，充分提出原始变量的信息构造出综合评价指数，在很大程

度上克服多重共线性的影响，从而使评价结果更趋于合理．
‘



第四章AR(p)模型和偏最小二乘回归藕合模型

§4．1时问序列模型例

时间序列分析的基本思想认为，某一变量要素在随时间变化的过程中任一

时刻的变化和前期要素变化有关．利用这种关系建立适当的模型来描述这一要

素变量的变化规律，然后利用所建立的模型做出变量要素未来时刻的预测值估

计．

对于某一非平稳时间序列≈，首先需要判断时间序列特性，如趋势性，突变，

周期性等，若存在，则要剔除趋势性，突变，周期性等．使非平稳序列平稳化．对

经过平稳化处理后得到的新序列可以按照平稳序列Aa(p)模型进行计算，模型

的阶数可以根据AIC准则来确定．

下面介绍传统的Box--Jenkins时间序歹n建模方法[30i：

一．将时间序列转换成平稳的：

二．选取最适合的模型和阶数： ．

三．寻找模型的参数；

步骤一包括运用差分的方法将时间序列转换成平稳的；步骤二包括在判断

最佳模型时所用的尝试方法，此工作非常的繁琐，通过对相关图及偏相关图的

分析，确定模型的形式；最后一步相对较容易，通常采用最小二乘拟合估计或极

大似然估计方法．建模的过程很复杂。在一定程度上它要求猜测，推导及经验等

才能做出一个比较好的模型来．

由于本文中的序列都具有趋势项，用传统的“Box--Jenkins”方法建模，经

过多次反复尝试检验，都未得到好的模型．因此对这些序列采取下列步骤：

l将序列进行平稳化处理，剔除时间趋势项．

2对提取的残差序列通过自相关和偏白相关图确定模型的阶数及形式．

3对原序列进行方程检验，形成预溟4模型。

AR(p】模型13l】 ．

’

p阶自回归模型可以表示为缸=妒1‰一1+仇以一2+⋯+讳觑，+啦，似为

模型系数，Qt为白噪声．由如下公式可得鼽(k=1，2，⋯，p)的估计值依：



刚曼 心]
式中n(r=1，2，⋯，p)为样本序列甄的自相关系数．

§4．2建立偏最小二乘回归的城市用水量模型

1．样本数据的选取

数据来自烟台市统计年鉴(1980-2000)[∞!，从中选取7个因子：zl为总人口

数(万人)，z2为固定资产值(万元)，船为工业单位个数(个)，以为国内生产总

值GDP(万元)，如为人均国民生产总值(元)，‰为人均日常用水量(L)，研为供

水能力(x104mS／d)，|『为水资源量(x10％n3)． ÷

2．多重相关性诊断

利用方差膨胀因子对各自变量进行诊断，检查其间是否存在多重相关

性．自变量≈的方差膨胀因子记为(ⅥF)，其表达式为(y，F)j=(1一碍)～．
式中，勺2是以巧为因变量时对其它自变量回归的复测定系数．所有巧变量

中最大的yJ乃，通常被用来作为变量多重相关性的指标．如果最大的y，乃

超过10，即7f2<0．9，表示多重相关性将严重影响最小二乘的估计值，则自

变量之间存在高度相关现象．诊断结果见表1，由表1可知，r(x4，z5)=O．998，

贝Or(x4，z5)2=0．996>0．9，(VIF),,。=250>10，因此自变量之间存在多重相关性．

塞垒：!童量担羞丕筮 ’

r z1 z2 z3 374 z5 z6 z1 Y

Xl 1

现0．848 1

如0．826 0．645 1

X4 0．833 0．974 0．562 1

船0．833 0．974 0．565 0．998 l

粕0．507 0．577 0．68 0．484 0．489 1

斯0．75 0．913 0．449 0．972 0．972 0．46,5 l

F 0．871 0．909 0．535 0．95 0．949 0．327 0．926 l

耻妒；，

～

～．．．|i



3．建立传统最／],--乘多元回归模型

采用传统最小二乘法建立的多元回归模型为：

Ⅳ=36．129xl+0．00263x2—0．23575xs+O．00373x4—2．73786x5

+6．85515x6+41．6762x7—13649．6
‘

由上式可以看出，!，(水资源量)与如(人均国民生产总值)以及奶(工业单

位个数)的系数分别为-2．73786和一0．23575，表明人均国民生产总值与工业单

位个数增加，水资源量反而减少，显然不符合实际．这说明各自变量间存在多重

相关性，不能用传统的最小二乘法建立回归模型，否则，会导致自变量对因变量

的贡献程度无法解释，与实际情况相违背．

4．建立偏最／b--乘回归模型

现将因变量序列鼽0=l，⋯，21)自变量序列％0=1，⋯，21；j=

1，⋯，7)进行标准化处理，得到自变量和因变量的标准化序列蜀与昂f．采

用Matlab7．0编程计算：

通过提取两个成分t1，t2，得到标准化回归预测方程：

昂=O．3156Eol+O．1519j‰+0．1586E03+O．2136E04

+0．2121F确一0．26蜀吣+0．237E07

口3=-0．07<O．095，计算完毕．将数据还原，最后有原变量的偏最小二乘回

归方程：

雪=20．33xl+0．0007x2+0．64xa+0．000118x4

+O．074xs一7．44X6+10．34x7—5807

从上式可以看出，除了。6的回归系数是负值，其余都是正值，与实际情况相符合．

由方程的系数可以看出，总人口数(。1)和供水能力(研)对烟台市的年生活用水量

有较大影响．其方程系数分别为20．33，10．34，并且呈正相关．说明人口越多供水

能力越强，烟台市年生活用水越多．

§4．3 AR模型预测各项因子

由原始数据可以看出各项因子都有明显的逐年增大趋势，因此推断预测模

型中含有趋势项，通过最小二乘估计出趋势项的直线方程，再剔除趋势项后发现
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回归残差为平稳序列．这时对残差进行AR模型预测．AR模型的阶数p由AIC准

则确定，最后将预测的平稳序列再加上趋势项得到各因子未来年份的预测值，备

变量的自回归预测模型如下：
‘

蜀t=586．016+3．24t+1-35AR(1)一0．485AR(2)

R2=0．99 DW=1_96

．配f；一948772．8+105196．7t+1．6043AR(1)一l。垂lAR(2)+o．669AR(3)

， R2=0脚 DⅣ=2．2

池=1659．28+51．84t+1．026AR(1)一O．0377AR(2)

R2=0．85 DW=2．1

义0=一12553204+1008482t+1．91AR(1)一1．354AR(2)+O．399AR(3)

， 譬=0．997 DW=2．2．5。

墨t=一26372．8+1782．97t+1．983AR(1)一1．526AR(2)+0．563AR(3)

铲=0．997 DW=2．23

x＆=51．97+7．509t+0．689AR(1)一O．569AR(2)

舻=0．63 DⅣ=l册

义t=一33．389+7．PAt+1．336AR(1)一o．61AR(2)+O．0TAR(3)

铲=O．95 DW=2．004

对各自变量预测模型进行误差验算，平均相对误差为2．35％(计算过程略)，

将模型的预测值代入偏最小二乘回归模型，并与实际情况作比较，结果见表4．2

年份实际数据预测数据相对误差



由表4．2知，预测结果平均相对误差为1．22％，可以满足城市需水量预测要

求．根据各自变量的预测模型，计算出各自变量未来年份的预测值，计算结果见

表4．3．

年份 zl 。2 如 乳 z5 奶 研

将所预测数据代入偏最小二乘回归模型，即得到未来年份城市需水量的预

测值，计算结果见表4．3．

表4．3 2005-20lo烟台市年生活用水量的预测

2005 2006 2007 2008 2009 2010

12800．97 13185．34 13540．03 13883．75 14230．85 14584．58

§4．4结果分析

由以上各步的计算结果可知：ol总人口数(万人)，沈固定资产值(万元)，如

工业单位个数(个)，瓤国内生产总值GDP(万元)，铂人均国民生产总值(元)，％

人均日常用水量(L)，z7供水能力(×104m3／d)，Y水资源量(×104ms)，在2005-

2010年具有明显的增长趋势：并且，预测锝到的2005-20lO年的烟台市年生活甩

水量也相应的呈现增长趋势．这说明随着社会的发展，城市逐渐扩张，城市人口

不断地增加，人民的生活水平也相应的提高了，社会对水量的需求也会越来越

高．

小结

(1)偏最小二乘回归方法结合自变量集合X与因变量Y，提取了互不相关

的主成分，再对这些主成份进行普通的多元回归，解决了原自变量的多重相关

性问题．



(2)由于各项因子存在明显增大的趋势，所以，在用ARCp)模型对各项因子

预测前先剔除其趋势项，这样可以得到更为合理的预测结果．

(3)将(2)中各因子的预测值代入(1)中的偏最小二乘回归方程，从而实现了

偏最小二乘回归对未来年份的预测，可为烟台市的供水计划等提供参考依据．



总结

本文根据单因变量偏最小二乘算法，提出了偏最小二乘向前选择变量法．

针对偏最小二乘无法对未来值预测的缺点，采用了偏最小二乘与时间序列模型

相结合的做法．另外，运用PLS路径模型分析对中国西部城市的综合评价进行了

实证分析．取得的结果如下：

(1)采用偏最小二乘法能够最大限度的保留对因交量影响的重要变量，对于

我们寻找重要变量提供了依据．

(2)偏最小二乘时间序列模型由于充分利用各自的优点，因此，对未来值预

测时具有更好的解释性．

(3)PLS路径模型考虑了各指标之间的关系，因此在构建综合评价指标时更

具合理性．

进一步研究的思路： ，

(1)迸一步研究PLS路径模型与结构方程的思想，弄清它们之间的区别与联

系找出二者的结合点．

(2)偏最小二乘回归算法改进的理论研究．

．(3)偏最小二乘回归与ARIMA模型及非线性时问序列相结合的理论及应

用．

由于本人才疏学浅，文中出现疏漏错误在所难免，恳请读者批评指正．
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