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Аннотация. Аналитический прибор позволяет регистрировать данные большим 

количеством детекторов в течение длительного времени. Актуальным при этом 

является процесс сжатия и классификации огромного массива полученной инфор-

мации. Для выделения значимой информации используются методы сжатия дан-

ных, основанные на представлении исходных данных через новые переменные мень-

шей размерности. Одним из способов сжатия данных является метод главных ком-

понент (МГК). В работе произведен анализ основных этапов МГК при обработке 

сигналов аналитических приборов. 
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Современные аналитические приборы могут производить огромное количе-

ство измерений. Однако из-за мультиколлинеарности доля полезной информации 

в таком массиве данных может быть относительно невелика. Для выделения зна-

чимой информации используются методы сжатия данных, основанные на пред-

ставлении исходных данных через новые переменные существенно меньшей 

размерности, чем число исходных переменных. Сжатие данных позволяет пред-

ставить полезную информацию в более компактном виде, удобном для визуали-

зации и интерпретации. Одним из основных способов сжатия данных является 

метод главных компонент (МГК) [1]. МГК является разновидностью мультикор-

реляционного анализа и основан на обработке корреляционных матриц большой 

размерности. 

При использовании МГК предполагается, что несколько измеряемых пере-

менных сильно коррелируют друг с другом. Это означает, что либо они взаимно 

определяют друг друга, либо связь между ними обусловливается третьей вели-

чиной, которую непосредственно измерить нельзя [2]. Модель главных компо-

нент в большей степени связана с этим предположением и дает возможность по-
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лучить числовые значения этих третьих величин в виде набора линейно-

независимых факторов (ЛНФ), которые описывают и воспроизводят исходную 

матрицу данных с необходимой точностью. 

В общем случае представление данных в виде матрицы «объект – перемен-

ная» позволяет решать два вида задач: анализ взаимосвязей между переменными 

– столбцами матрицы (исследование структуры связей, снижение размерности) и 

выявление сходства между объектами – строками матрицы (классификация). В 

обоих случаях целью является «сжатие» информации. Методы снижения размер-

ности «сжимают» матрицу по столбцам, выделяя группы связанных друг с дру-

гом переменных. Методы классификации «сжимают» матрицу данных по стро-

кам, объединяя в кластеры схожие между собой объекты. Таким образом, речь 

идет об агрегировании столбцов или строк исходной матрицы данных. 

МГК базируется на геометрической интерпретации пространства переменных 

и состоит в том, чтобы выделить в многомерном пространстве группы тесно кор-

релирующих между собой переменных и заменить их интегральными индексами 

(главными компонентами), которые сохранили бы большую часть исходной ин-

формации. Другими словами, МГК позволяет заменить набор из k исходных пе-

ременных x1, x2 ... xk набором из m новых переменных (главных компонент) y1, y2 

... ym, причем m  k, и сохранить при этом большую часть исходной информа-

ции. 

Для конструирования главных компонент используется линейная модель 

в стандартизированных переменных: 
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где iy  – главная компонента с номером i ( i= 1,…,m );  

jz  – стандартизированная исходная переменная jx  (
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 );  

jx – оценка среднего, (j= 1,…,k));  

ji,  – коэффициент, отражающий вклад переменной jz  в главную компо-

ненту iy . 

 

Алгоритм МГК состоит из нескольких последовательных этапов. 

1. Стандартизация исходных переменных, т. е. переход от исходного 

пространства переменных 1x , 2x , ... , kx  к пространству стандартизированных 

переменных 1z , 2z , ... , kz  по формуле вычисления z-оценок: 
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 , ( j= 1,…,k). 

Среднее арифметическое стандартизированных переменных равно нулю  

( 0jz ), дисперсия и стандартное отклонение равны единице ( 12  jj ss ). 

Следовательно, стандартизированные переменные 1z , 2z , ..., kz  имеют одинако-
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вую информативность, а суммарный объем заключающейся в них информации 

равен k (



k

j

j ks
1

2
). 

2. Линейное преобразование пространства стандартизированных пере-

менных с целью построения нового ортогонального пространства 1y , 2y , ..., ky . 

Линейное преобразование осуществляется по формуле 
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где iy  – новая переменная с номером i (i= 1,…,k); jz  – стандартизированная пе-

ременная с номером j (j= 1,…,k); ji,  – коэффициенты перехода от набора пере-

менных 1z , 2z , ..., kz  к набору переменных 1y , 2y , ..., ky . 

Более подробно формулу (1) можно представить в виде системы линейных 

уравнений: 



















.

;

;

,22,11,

,222,211,22

,122,111,11

kkkkkk

kk

kk

zzzy

zzzy

zzzy















    (2) 

Коэффициенты ji,  вычисляются таким образом, чтобы выполнялись сле-

дующие условия: 

1) дисперсии новых переменных iy  численно равны собственным значениям 

исходной матрицы корреляций iiys )(2
. Сумма собственных значений матри-

цы корреляций 
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 , а следовательно, информация, содержавшаяся в набо-

ре стандартизированных переменных 1z , 2z , ..., kz , полностью сохраняется в 

наборе новых переменных 1y , 2y , ..., ky ; 

2) переменные 1y , 2y , ..., ky  пронумерованы в порядке убывания диспер-

сий: )()()( 2

2

2

1

2

kysysys   ; 

3) переменные iy  (i= 1, …, k) ортогональны, т. е. не коррелируют друг 

с другом. 

Таким образом, получено новое пространство переменных 1y , 2y , ..., ky , 

размерность которого совпадает с размерностью исходного пространства. Новое 

пространство ортогонально, и переменные в нем упорядочены по убыванию дис-

персии. 

Заметим, что средние арифметические новых переменных равны нулю: 

0iy  (i= 1,…, k), а их суммарная дисперсия 
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3. Определение числа главных компонент. Суть МГК состоит в том, чтобы 

сократить размерность пространства переменных посредством «отсечения» не-

которого количества наименее информативных переменных с максимальными 

номерами. Оставшиеся m переменных 1y , 2y , ..., my  (m  k) называются глав-

ными компонентами. В процессе выделения главных компонент система урав-

нений (1) сокращается до m уравнений: 
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Очевидно, что сумма дисперсий главных компонент меньше, чем сумма дис-

персий исходных переменных (k). Долю сохраненной информации можно опре-

делить по формуле 
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Ключевым моментом выделения главных компонент является определение 

их количества (m). Эта задача не имеет однозначного решения. Можно исполь-

зовать следующие критерии для определения числа главных компонент. 

Критерий, основанный на собственных числах матрицы корреляции, заклю-

чается в том, чтобы ограничить отбор главных компонент теми переменными iy

, которым соответствуют собственные значения 1i , т. к. их информационная 

ценность ( 1)(2 iys ) заведомо выше информационной ценности отсеченных 

переменных ( 1)(2 iys ). 

Критерий, основанный на доле сохраненной дисперсии, состоит в том, чтобы 

суммарная дисперсия главных компонент составляла не менее заданной доли 

исходной суммы дисперсий k. При применении данного критерия рекомендуется 

использовать накопленные относительные величины собственных значений: 

k

1 ; 
k

)( 21  
; … ; 

k

m)( 21   
. 

Таким образом, все подходы к определению количества главных компонент 

основаны на дисперсии переменных 1y , 2y , ..., ky , а она, в свою очередь, опре-

деляется формальными характеристиками матрицы корреляций – ее собствен-

ными значениями 1 , 2 , …, k . 

4. Представление результатов МГК. Результаты МГК принято представ-

лять в виде матрицы коэффициентов линейных преобразований ji,  из формул 

(1) и (2), которые называются нагрузками на главные компоненты, или фактор-

ными нагрузками (табл. 1). Заметим, что нагрузки нумеруются не так, как эле-

менты большинства матриц: первый индекс здесь соответствует номеру столбца 

таблицы, а второй – номеру строки.  
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Таблица 1 

Полная матрица нагрузок 

 

Переменная 
1y  2y  … my  … ky  

1z  1,1  1,2  … 1,m  … 1,k  

2z  2,1  2,2  … 2,m  … 2,k  

… … … … … …  

kz  k,1  k,2  … km,  … kk ,  

 

Нагрузки на главные компоненты ji,  (i = 1, …, m; j = 1, …, k) выполняют 

в МГК три функции:  

1) используются для определения качества построенной модели;  

2) служат коэффициентами корреляции между исходными переменны-

ми и главными компонентами и в этом значении используются для интерпрета-

ции последних;  

3) используются как коэффициенты линейных уравнений (1) при вычислении 

значений главных компонент. 

Для определения качества модели используются сохраненная дисперсия 

и общности, вычисляемые как суммы квадратов нагрузок на главные компонен-

ты (табл. 2). 
Таблица 2 

Показатели качества модели: сохраненная дисперсия и общности 

 

Стандартизированные ис-

ходные переменные 
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Общность 

1y  2y  … my  

1z  1,1  1,2  … 1,m  2
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2z  2,1  2,2  … 2,m  2
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… … … … … … 

kz  k,1  k,2  … km,  2
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Сумма квадратов нагрузок по столбцу с номером i равна дисперсии главной 

компоненты iy  и, соответственно, собственному значению i  матрицы корреля-

ций: i

k

j

jiis  
1

2

,

2
 (i= 1, …, m). После деления дисперсии на общий объем ин-

формации в исходном наборе переменных k получаем долю дисперсии, сохра-

ненной в соответствующей главной компоненте 
k

si

2

. В последней строке табл. 2 

указана накопленная доля сохраненной дисперсии для главных компонент с со-

ответствующими номерами. 

Сумма квадратов нагрузок по строке с номером j 



m

i

jijh
1

2

,

2   называется 

общностью исходной переменной jx  (j =1, … , k) и показывает долю ее диспер-

сии, сохраненной в m главных компонентах. 

5. Интерпретация главных компонент. Матрица нагрузок (см. табл. 1) ис-

пользуется также для интерпретации главных компонент. Поскольку нагрузки 

являются коэффициентами корреляции между главными компонентами 

и исходными переменными, для интерпретации используются переменные, име-

ющие максимальные по абсолютной величине нагрузки. 

При интерпретации нагрузок различают две основные ситуации: 

1) если все значительные по абсолютной величине нагрузки имеют одинако-

вые знаки, главная компонента называется главной компонентой размера; она 

показывает степень выраженности у объектов одной латентной характеристики, 

которую и следует интерпретировать; 

2) если значительные по абсолютной величине нагрузки имеют разные зна-

ки, то говорят о главной компоненте формы, которая дифференцирует объекты 

из выборки в соответствии с наличием у них двух свойств, в некоторой степени 

противоположных друг другу. 

Для облегчения восприятия факторной структуры может применяться графи-

ческое представление нагрузок. Для этого в пространстве двух, максимум трех 

главных компонент стандартизированные исходные переменные 1x , 2x , ..., kx  

изображаются в виде точек, в качестве координат используются соответствую-

щие значения нагрузок. 

6. Вычисление главных компонент. Наиболее распространенным методом 

вычисления главных компонент является регрессионное шкалирование, которое 

заключается в том, что для каждого объекта из выборки в уравнение (1) подстав-

ляются стандартизированные значения исходных переменных. Вычисление зна-

чений главных компонент фактически приводит к окончательному переходу из 

исходного пространства переменных в пространство главных компонент [3]. 

Одним из возможных преимуществ МГК является возможность представить 

сложные данные физического эксперимента в более простом виде, так чтобы ис-

следователь смог увидеть результаты эксперимента в простой графической ин-

терпретации. В общем случае, если структура данных такова, что в них имеются 

какие-то группы или кластеры, это видно при исследовании проекций, построен-

ных для первых нескольких компонент. Поэтому при исследовании данных ме-
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тодом МГК особое внимание уделяется графикам нагрузок. Они несут в себе ин-

формацию для понимания того, как устроены данные. 
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