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基于偏最小二乘法的 ＰＭ２．５相关因素分析研究
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　　摘　要：利用偏最小二乘法，主要分析了ＰＭ２５（含量）与ＳＯ２、ＮＯ２和ＣＯ等指标的关联度以及具体

的关系式，并对距离分析和典型分析得到的结果进行了对比分析。最后在结果的基础上，分析了 ＰＭ２５

（含量）与ＳＯ２、ＮＯ２和ＣＯ等指标的具体函数表达式，为如何更好的控制、治理该污染物提供了依据。
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引 言

细颗粒物已经被列为了影响我国各城市空气质量

的主要大气污染物之一，其不仅影响气候、城市能见度，

同时对人体的健康有巨大的影响，这主要是因为细颗粒

物（ＰＭ２５）能够被人吸入呼吸系统，甚至能穿透肺细胞

而进入血液循环，最终对人体健康造成影响。鉴于此，

我国已经将细颗粒物（ＰＭ２５）作为了首要污染物，对其

做深入的研究有利于制定有效的控制治理方案。ＰＭ２５

的主要来源有两个方面［１］，即自然源与人为源，且主要

成分包括水溶性离子、颗粒有机物和微量元素等。有相

关学术研究［２４］认为：ＡＱＩ监测指标中的ＳＯ２、ＮＯ２和ＣＯ

在一定的条件下能通过化学反应生成 ＰＭ２５。基于此，

本文以西安市各地区所采集的数据［５］进行分析，分析的

主要内容包括 ＰＭ２５（含量）与 ＳＯ２、ＮＯ２和 ＣＯ等指标

的关联度以及具体的关系式。

１ 分析方法理论研究

为了分析 ＰＭ２５（含量）与 ＳＯ２、ＮＯ２和 ＣＯ等指标

之间的相关程度和关系，本文首先采用距离分析法进行

分析各指标之间的相关性与独立性。为进一步深层次

研究各指标之间的相关性，在考虑两组变量相关性时，

同时考虑其他变量的影响，于是采用典型相关分析方法

进行分析，得到更加合理的相关性关系。考虑到偏最小

二乘回归能够提供一种多对多线性回归模型的方法，该

方法集中了主成分分析、典型相关性分析和线性回归分

析方法的特点，不仅能提供一个更为合理的回归模型，

同时还能够完成一些类似于主成分分析和典型相关分

析的研究内容，提供一些更丰富、深入的信息。所以本

文采用偏最小二乘回归分析方法建立 ＰＭ２５与其他各

指标的关系模型，利用ＭＡＴＬＡＢ等数学工具就可以获得

偏最小二乘回归分析模型中的各参数值，然后对计算结

果进行检验。

１１ 距离分析

采用Ｐｅｒｓｏｎ相关系数统一的表征相关程度［６］，两组

变量Ｘ和Ｙ的Ｐｅｒｓｏｎ相关系数计算：
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式中，Ｘ和Ｙ分别为Ｘｉ和Ｙｉ的平均值，Ｎ表示（Ｘｉ，Ｙｉ）



数对的数目。

１２ 深入分析

在距离相关分析的基础上，考虑到采用距离相关分

析［７］仅能得到两组变量之间简单的相关系数，这样的结

果不能抓住问题的本质，如果能够采用类似于主成分的

思想，分别找出两组变量的各自的某个线性组合，讨论

线性组合之间的相关关系，会使结果更加符合实际情

况。基于此，本文采用典型相关分析对６个指标做进一

步的相关与独立分析，这种方法更加便捷且能突显问题

的本质。

首先研究任意两组指标随机变量之间的相关关系，

第一组指标Ｘ共５个（包含：ＳＯ２、ＮＯ２、可吸入颗粒物、

ＣＯ、Ｏ３），第二组指标为 Ｙ（包含：ＰＭ２５），可用复相关

系数。其思想是先将每一组指标随机变量作线性组合，

成为两个随机变量，
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式中，Ｐ表示５个指标，ｑ表示１个指标。

由于ｕ，ｖ与投影向量 ｃ，γ有关，所以相关系数矩阵

ｒｙｕ与 ｃ，γ有关，ｒｙｕ ＝ｒｙｕ（ｃ，γ）。取在 ｃ
Ｔ∑ｘｘ

ｃ＝１，

γＴ∑ＹＹ
γ＝１的条件下使ｒｙｕ达到最大的ｃ，γ作为投影向

量，得到的相关系数为复相关系数，
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将两组变量的协方差矩阵分块得：
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典型相关系数计算结果检验公式参考文献［８］。

１３ 偏最小二乘回归分析

由分析结果可知，ＰＭ２５与其他４个指标具有较强

的相关性，所以采用偏最小二乘法［９］建立ＰＭ２５与其他

４个指标（ＳＯ２、ＮＯ２、可吸入颗粒物、ＣＯ，将指标编号为１

－４）之间的关系模型。

用ｘｍｉ（ｉ表示时间，ｍ表示指标编号）表示实测的

ＡＱＩ［１０］监测指标浓度值；ｙｉ表示实测 ＰＭ２５浓度值。４

个指标浓度的数据阵记为Ａ＝（ａｉｊ）２３８×４，实测ＰＭ２５浓

度的数据矩阵记为Ｂ＝（ｂｉｊ）２３８×１，即为：

Ａ＝

ａ１，１ … ａ１，ｍ

 

ａｎ，１ … ａｎ，











ｍ

，Ｂ＝

ｂ１，１ … ｂ１，ｐ

 

ｂｎ，１ ｂｎ，










ｐ

具体的求解流程：

（１）分别提取两变量组的第一对成分，并使之相关

性达到最大。

（２）建立γ１，…，γｐ对ｕ１的回归及ｘ１，…，ｘｍ对ｕ１的

回归。

（３）用残差阵Ａ１和Ｂ１代替Ａ和Ｂ，重复以上步骤。

（４）设ｎ×ｍ数据阵Ａ的秩为ｒ≤ｍｉｎ（ｎ－１，ｍ），则

存在个成分ｕ１，ｕ２，…，ｕｒ，使得

Ａ＝∑
ｒ

ｉ＝１
ｕ^ｉσ

（ｉ）Ｔ＋Ａｒ

Ｂ＝∑
ｒ

ｉ＝１
ｕ^ｉτ

（ｉ）Ｔ＋Ｂ
{

ｒ

（４）

（５）ｐ个因变量的偏最小二乘回归方程式为

γｊ＝ｃｊ１ｘ１＋… ＋ｃｊｍｘｍ　ｊ＝１，２，…，ｐ （５）

２ 基于相关分析的实验结果

２１ 距离分析实验结果

将西安市各地区采集的数据，经过处理后代入（１）

式进行计算，得到６个指标的相关系数矩阵（表１）。

表１ 指标的相关性系数表

ＳＯ２ ＮＯ２
可吸入

颗粒物
ＣＯ Ｏ３ ＰＭ２５

ＳＯ２ １ ０８０７ ０６７８ ０６５９ －０１７９ ０７２６

ＮＯ２ ０８０７ １ ０７２７ ０６２６ －００６３ ０７３４

可吸入

颗粒物
０６７８ ０７２７ １ ０５８６ －００６９ ０７７９

ＣＯ ０６５９ ０６２６ ０５８６ １ －０３８１ ０８２２

Ｏ３ －０１７９ －００６３ －００６９ －０３８１ １ －０３５２

ＰＭ２５ ０７２６ ０７３４ ０７７９ ０８２２ －０３５２ １

　　由表１可知，ＰＭ２５与其他５个指标之间具有较强

的相关性，除Ｏ３是负相关，其他各指标对ＰＭ２５均为正

相关，且相关系数均大于０７，这说明 ＰＭ２５浓度变化

与其他５个指标密切相关。

分析Ｏ３与其他指标的相关系数可以发现，Ｏ３与其

２７ 四川理工学院学报（自然科学版）　　　　　 　　　　　　　２０１５年２月



他指标的相关性较弱，且大部分是负相关，说明其他指

标对Ｏ３浓度的变化影响不大。

２２ 典型分析实验结果

将处理后的数据代入编好的程序式进行计算，可以

得到６个指标的典型相关系数及检验表（表２）。

表２ 典型相关系数

序　号 １ ２

典型相关系数 ０９９９２ ０９７６９

　　由表２可知，２个典型相关系数均较高，表明ＰＭ２５

与其他５个指标之间密切相关。但要确定典型变量相

关性的显著程度，尚需要进行相关系数 χ２统计量检

验［１１］，具体做法是：比较统计量χ２计算值与临界值的大

小，据比较结果判定典型变量相关性的显著程度，结果

见表３。

表３ 相关系数检验表

序号 自由度 χ２计算值 χ２临界值（显著水平００５）

１ １０ ７２８４５ ４１６０８×１０－７

２ ４ ４２９８４ ２５８０１×１０－４

　　从表３知这两对典型变量均值通过了 χ２统计量检

验，表明相应典型变量之间相关关系显著，能够用其他５

个指标来分析ＰＭ２５的变换。因此表４的第一组相关

性系数是可靠的。

表４ 结构分析（相关系数）

序号
指标

名称
ＳＯ２ ＮＯ２

可吸入

颗粒物
ＣＯ Ｏ３

１ ＰＭ２５ ０６３５０ ０８１７７ ０９９６６ ０８５３４ ００２０１

２ ＰＭ２５ ０６２５０ ０７９８８ ０９７３７ ０８３３７ ００１９６

　　表５给出了两种分析方法的计算结果，可以看出两

种分析方法分析结果较为一致，典型相关性分析表明：

可吸入颗粒物与 ＰＭ２５密切相关，相关性达到０９９６６，

Ｏ３与ＰＭ２５不相关。

表５ 两种相关性分析结果对比表

方法

名称

指标

名称
ＳＯ２ ＮＯ２

可吸入

颗粒物
ＣＯ Ｏ３

典型相关

性分析
ＰＭ２５ ０６３５０ ０８１７７ ０９９６６ ０８５３４ ００２０１

距离相关

性分析
ＰＭ２５ ０７２６ ０７３４ ０７７９ ０８２２ －０３５２

典型相关分析考虑了更多的成分影响，典型相关性分析

比简单的距离相关性分析更适合于研究 ＰＭ２５与其他

５个指标的相关性。

３ 基于偏最小二乘回归分析法的实验结果

３１ 实验结果

将标准化后的数据代入编写好的偏最小二乘回

归程序［１２］，得到的实验结果包括 ＰＭ２５与 ４个指标

之间的相关系数矩阵（表６）、回归方程和回归系数直

方图（图１）。

ＰＭ２５与４个指标之间的偏最小二乘回归方程：

ｙ＝－５１３３７４＋０２８２０ｘ１＋０２９７３ｘ２＋

０８２７１ｘ３＋２６５１９ｘ４
表６ 相关系数矩阵

ＰＭ２５ ＳＯ２ ＮＯ２
可吸入

颗粒物
ＣＯ

ＰＭ２５ｙ １ ０８０６６ ０６８０４ ０６５８７ ０７２６

ＳＯ２ｘ１ ０８０６６ １ ０７２８９ ０６２６３ ０７３４２

ＮＯ２ｘ２ ０６８０４ ０７２８９ １ ０５８６８ ０７７９１

可吸入颗

粒物ｘ３
０６５８７ ０６２６３ ０５８６８ １ ０８２２４

ＣＯｘ４ ０７２６ ０７３４２ ０７７９１ ０８２２４ １

图１ 回归系数直方图

３２ 实验结果的分析及验证

根据偏最小二乘法回归模型的求解及回归系数图

（图１）可以观察到，可吸入颗粒物和 ＣＯ指标对 ＰＭ２５

浓度指标存在较大的正相关性。即它在空气中的含量

成分越多，ＰＭ２５含量也就越多。ＳＯ２和 ＮＯ２对 ＰＭ２５

存在较小的正相关。

为了考察偏最小二乘法回归方程的模型精度［１３］，以

（^ｙｉ，ｙｉ）为坐标值，对所有的样本点绘制预测图。ｙ^ｉ是

ＰＭ２５指标在第 ｉ个样本点（ｙｉ）的预测值。在预测图

上，如果所有点都能在图的对角线附近均匀分布，则方

程的拟合值与原值差异很小，这个方程的拟合效果就令

人满意。图２为 ＰＭ２５浓度预测图，图３为 ＰＭ２５实

测与预测值析线图，图４为ＰＭ２５实测与预测值百分比

分析图。
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图２ ＰＭ２５浓度预测图

图３ ＰＭ２５实测与预测值折线图

图４ 实测与预测值百分比分析图

由图 ２可知，所有点都在图的对角线附近均匀分

布，由图３和图４可知拟合值与原值差异很小，这些方

程的拟合效果令人满意。故偏最小二乘法回归分析

ＰＭ２５污染物浓度的效果较好。

建立的ＰＭ２５与ＳＯ２、ＮＯ２、可吸入颗粒物和 ＣＯ四

种指标的数学模型，能够很好的反映ＰＭ２５与各指标的

相关关系。

４ 结束语

本文利用两种相关分析方法，分析了ＰＭ２５含量与

ＳＯ２、ＮＯ２、可吸入颗粒物、ＣＯ以及 Ｏ３含量之间的相关

性，并对比分析了这两种方法的结果，最终确定了

ＰＭ２５与这５个指标之间的相关性。

在此基础上，进一步分析了ＰＭ２５与这些指标之间

的具体关系，简单的回归分析无法体现ＰＭ２５与多指标

间的相互依赖关系，并且回归分析的结果较差，不能反

映ＰＭ２５与其他监测指标间的关系。因此，采用了偏最

小二乘回归分析法，该方法能够提供一种多对多线性回

归模型的方法，且在模型建立过程中集中了主成分分

析、典型相关性分析和线性回归分析的方法和特点，因

此在分析结果中，除了可以提供一个更为合理的回归模

型外，还可以同时完成一些类似于主成分分析和典型相

关分析的研究内容，比纯粹的运用灰色关联度分析［１４１５］

得到的结果更为可信，同时也提供一些更丰富、深入的

信息。最后通过将实际值与预测值进行对比，检验了该

关系式具有一定的可行性。
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