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摘要    复杂化学体系的数据解析中, 估计主因子数是必要步骤, 同时也是一个难题. 目前存在

多种各具特点的估计方法. 对这些方法进行整理和归纳可为解决这一难题提供全局视角下的综合

性信息, 有助于进一步研究. 本文结合本课题组的相关研究对主因子数估计问题进行了系统深入

的分析; 整理了近年来出现的各种估计方法, 并将之分为三类, 即经验方法、数学原理完备的方法

以及统计方法, 并对每类方法的特点和共性进行了分析和说明; 归纳出第二类方法的基本原理. 

关键词   

数据矩阵 

降维 

主因子数 

主成分分析 

  

 
 

1  引言 

仪器的发展使矩阵形式的二维测量数据在分析

化学中渐成主流, 如 GC-MS 数据和 HPLC-DAD 数据, 

或一系列一维测量数据的组合[1, 2]. 这种数据包含了

丰富的化学信息, 但同时也存在诸多干扰和冗余, 导

致数据解析方面的困难. 数据解析的关键在于去除

冗余 , 提取主要信息 , 即对数据矩阵进行 “ 降

维”(dimensionality reduction). 降维的重要结果之一

是信息主要贡献者的数目—主因子数(number of 

primary/significant factors)[3, 4].  
主要因子向数据矩阵贡献了独立的、彼此无关的

信息, 所以主因子数在概念上类似于线性代数中矩

阵的“秩”, 在理想情况下等于被分析样品的化学组

分数. 但是在实际分析中, 干扰不可避免. 尽管这些

干扰属于次要因子 (secondary/insignificant factors), 

但仍导致测量数据矩阵满秩, 其秩一般远大于主因

子数. 主因子数与矩阵的秩有内在联系却不等同, 这

也是存在其他表述方式的原因, 如化学秩(chemical 

rank)[5]和伪秩(pseudo-rank)[6]等. 这些表述方式虽然

没有统一, 但本质相同. 本文采用“主因子数”这一名

称.  

多元校正分析中存在相似概念, 指建立最佳模

型所需要的潜变量数, 一般通过交叉验证[7, 8], 或借

助独立验证集来获得[9].  

通过主因子数可以了解被分析样品的化学组分

数, 这一信息对于复杂样品的分析具有重要价值, 因

为复杂样品中微量组分的化学信息不一定可见 [10]. 

此外, 主因子数还可以用于研究测量数据中的非化

学信息. 仪器测量过程中的某些影响因素(噪声、基线

漂移和仪器脉动等)以及数据分析中的某些预处理手

段(如平滑)[11, 12], 均会向测量数据中引入特殊因子. 

这些因子并未包含被分析样品的化学信息, 所以称

为仪器因子, 或“鬼”因子(ghost factor)[13]. 如果仪器

因子的影响显著, 相应数据矩阵的主因子数会增大[3], 

仪器因子数越大, 仪器性能则越差, 测量数据的可靠

性越低. 所以, 通过主因子数, 能够评价分析仪器的

性能以及测量数据的可靠性.  

除了上述直接应用外, 主因子数还是绝大多数

化学因子分析方法的一个必要参数, 对化学因子分
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析的结果具有决定性作用[13].  

主因子数的估计一直是一个难题, 其充分反映

在多种估计方法并存的现状. 研究者对这些方法进

行了分类, 不仅是对诸多方法的梳理, 更重要的是能

够归纳出同类方法的共性; 因不同研究者的分类角

度不同, 因此, 可以从多方面揭示各种方法的性质和

特点. 这些信息对于改进现有估计方法或研究新方

法, 甚至深入理解化学因子分析具有重要的价值.  

Meloun 从仪器误差是否已知的角度, 将主因子

数估计方法分为精确方法和近似方法[14]. 精确方法

是指在仪器误差已知的情况下, 将方法的指标函数

和仪器误差进行比较, 以此估计主因子数. 比较典型

的 精 确 方 法 包 括 剩 余 标 准 差 (residual standard 

deviation, RSD)、均方根误差(root mean square error, 

RMS)和平均误差(average error criterion, AE)等[13, 15]. 

若仪器误差不可知或不准确, 则需要采用近似方法, 

包括碎石检验(scree test)[16]、嵌入误差函数(imbedded 

error, IE)和因子指示函数(factor indicator function, 

IND)[17]等.  

梁逸曾等 [18]曾将主因子数估计方法分为两类 , 

分别是基于特征值和特征向量的方法. 前者的典型

代表有 Malinowski F 检验和 IND, 后者主要倾向于分

析特征向量的频域部分[19], 因为主因子所代表的光

谱信号频率较低, 而噪声因子的频率较高.  

Dable 和 Booksh[4]将主因子数估计方法分成三类: 

直观方法、经验方法和统计方法. 直观方法是指通过

观察不同因子水平的得分向量(主成分向量)和特征

向量, 找出特征向量呈现随机特征时对应的因子水

平; 经验方法是指运用数学函数和经验总结来估计

主因子数; 统计方法则是以统计学原理为基础. 经验

方法和统计方法均会引入一些并非适用于所有数据

的假设. 例如, 经验方法的假设是随机噪声服从某种

分布; 大部分统计方法的假设是随机噪声服从正态

分布[13]. 事实上, 一些实际情况并不满足上述假设, 

那么应用这些判据则无法对主因子数进行正确估计.  

Malinowski[3]曾将主因子数的估计方法分为三类: 

经验方法、伪统计方法和统计方法. Malinowski 认为, 

经验方法的实际效果很好; 伪统计方法基于统计方

面的理论近似, 其中的准统计假设存在不合理性; 而

统计方法是以成熟的统计学原理为基础, 并未使用

不合理假设.  

本文整理了近年来各种主因子数的估计方法 , 

并将之分为三类, 即经验方法、数学原理完备的方法

以及统计方法, 并对每类方法的特点和共性进行了

分析和说明, 归纳出第二类方法的基本数学原理. 在

阐述三类方法之前, 首先简要介绍了一些必要的理

论要点以及基础概念.  

2  估计主因子数的理论基础及概念 

设有 m 个化学组成相同的被分析样品, 对每个

样品在 n 个分析通道上进行测量. 将测量数据按行排

列, 则获得 m 行 n 列的二维数据矩阵, 以 Dmn 表示. 

尽管仪器分析手段不同, 但是其测量数据具有共性, 

可视为组分浓度不同的混合物的谱学数据 , 因此 , 

Dmn 的行向量和列向量分别对应于混合组分的光谱

和浓度分布. 此外, 根据谱学中的比尔定律, Dmn 具

有双线性的特性[1, 2]. 若被分析样品的组分数为 p, 而

且以下三个条件成立: (1) Dmn 仅为组分信息, 不包

含噪声等干扰; (2) 各组分的浓度分布向量线性无关, 

光谱向量也线性无关; (3) m 和 n 均大于 p, 则 Dmn 的

秩等于 p. 这是估计主因子数的数学基础之一[2, 20]. 

现代仪器分析中, 样品数m和分析通道数 n一般均大

于组分数 p, 所以 Dmn 是亏秩矩阵.  

矩阵 Dmn 的行向量处于一个线性空间(以下称

“线性空间 1”), 此空间由纯组分的光谱向量组张成; 

列向量处于另一个线性空间(以下称“线性空间 2”), 

此空间由纯组分的浓度分布向量组张成. 若能够从

矩阵 Dmn 的行向量组构造出最大线性无关向量组, 

则此向量组为“线性空间 1”的一个基底, 其中向量的

数目等于矩阵Dmn的秩. 类似地, 若能够从矩阵Dmn

的列向量组构造出最大线性无关向量组, 则此向量

组为“线性空间 2”的一个基底, 其中向量的数目等于

矩阵 Dmn 的秩. 这一事实是估计主因子数的数学基

础之二.  

有些方法可以从矩阵 Dmn 的行向量组(或者列向

量组)构造出一个线性无关向量组, 其中最常用的是

主成分分析(principal component analysis, PCA). PCA

对数据矩阵D的处理示意图如图 1所示, 结果是一系

列特征向量 vi 和一系列主成分向量 pi (pi = Dvi), pi 和

vi 均为线性无关向量组. 主成分向量组或特征向量组

中非零向量的数目即为矩阵 Dmn 的秩, 此结论与上

述“数学基础之二”等价. PCA 的另一个性质是能够使

主成分最大地解释原始数据的方差, 所以根据方差
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图 1  主成分分析处理数据矩阵D得到的一系列特征向量 vi、主成分向量 pi以及相应的特征值 ai. 1  i  q, q 为矩阵D的秩(理

想情况)或主因子数(实际情况) 

的大小, PCA 的结果可以分为主要因子和次要因子

(图 1). 理想情况下, 代表次要因子的主成分向量和

特征向量均为零向量.  

但是, 实际测量数据不可避免地包含噪声等干

扰, 结果是矩阵 Dmn 的秩等于 min(m, n), 即噪声等

干扰使 Dmn 由亏秩矩阵变为满秩矩阵. 这种情况下, 

估计主因子数实际上是区分化学组分与噪声等干扰

对矩阵秩的贡献. 这种区分可以借助于 PCA 方差特

性. 对于有效的测量数据, 化学信息一直比噪声等干

扰占优势, 表现为具有较大的方差. 所以, 经过 PCA, 

化学信息因其方差较大而集中于主要因子, 噪声等

干扰则集中在次要因子. 这一事实是估计主因子数

的数学基础之三. 若有办法区分 PCA 结果中的主要

因子和次要因子, 则可以估计出主因子数, 而不同的

区分方法就形成了不同的主因子数判据.  

从上面的介绍可以发现, 对于实际测量矩阵, 估

计主因子数是如何合理而且清晰地区分主要因子和

次要因子; 即使实际数据中包含干扰, 估计主因子数

的基本数学原理依然有效, 只是不太严密. 这造成了

经验估计方法以及具有完备数学原理的估计方法并

存的局面.  

3  三类主因子数估计方法 

3.1  经验估计方法 

经验估计方法是通过对大量数据分析实例的总

结, 归纳出经验判据, 用以区别主要因子和次要因子, 

从而估计出主因子数. 经验判据一般是关于特征值

的某种组合运算, 尽管没有经过严密的数学推证, 但

在实际应用中有效[3]. 经验判据的实际有效性基于的

事实为: 特征值在数值上等于主成分的方差, 而主要

因子和次要因子在方差上存在差异. 如果特征值的

某种组合运算能够突出这种差异, 则该组合即为一

种有效判据.  

最早的经验方法是 Cattell[16]于 1966 年提出的剩

余方差碎石检验方法. 该方法绘制剩余方差百分比-

因子水平曲线, 在曲线上找出转折点, 对应的因子水

平即为主因子数. 曲线的转折点需要通过观察判断, 

具有一定的主观性, 所以, 当混合物中组分含量较低

或噪声水平较大时, 转折点较难判断, 导致结果可靠

性降低.  

Malinowski[17]根据因子分析误差理论提出了一

些判据, 包括嵌入误差(IE)和因子指示函数(IND)等. 

IE 和 IND 的数值随因子水平的增加而变化, 在最小

值处给出主因子数. IE 和 IND 的计算比较简单, 结果

判断不受主观因素的影响, 而且处理模拟数据可以

给出相当准确的结果, 所以得到了广泛应用. 尤其是

IND, 尽管其属于早期判据, 但目前仍在使用, 在很

多新判据的设计中, 仍然作为参考. 有实验证明, 当

混合物中的微量组分相对浓度为 0.5%~1%时, 使用

IND 仍然可以检测出此微量组分[14]. 但是, 如果实际

数据中的随机误差不服从均匀分布, 或还存在过失

误差和系统误差时, IE 效果很差. Malinowski 在提出

IND 判据时假设噪声具有等性方差(即同方差噪声)且

服从均匀分布, 所以, IND 抵抗不等性方差噪声的能

力较弱.  

特征值比(eigenvalue ratio, ER)是何锡文等[21]提

出的一种经验判据, ER 为相邻两个因子水平下的特

征值之比(前一个因子水平的特征值与后一个因子水

平的特征值之比), 主因子数为ER出现极大值时的因

子水平. ER 计算简单, 在数据处理实例中比较灵敏.  

方差比例(variance percentage to variance sum, 

VPVRS)与 ER 的基本原理相近, 首先计算特征值的

差分, 然后计算相邻因子水平下差分的比值, 即为

VPVRS[22]. 主因子数为 VPVRS 出现极大值时的因子

水平. 研究表明, 在对抗不等性方差噪声时, IND 能

力最弱, ER 次之, VPVRS 最强[23]. 研究者推测, 其可

能原因是 ER 和 VPVRS 分别为特征值和特征值差分

的比值, 一定程度上抵消了噪声对判据中分子和分

母的影响, 因而表现出一定的抗噪声能力.  

子矩阵分析(submatrix analysis)是 Cartwright[24]

提出的一种方法, 对原始矩阵的子集进行初步分析, 
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通过比较子矩阵的特征值来估计矩阵的主因子数 . 

当混合物中的主因子数受一些可调参数的控制时 , 

即当溶液 pH、压力、配体浓度、温度或溶剂极性发

生变化时, 数据矩阵的主因子数会随之变化, 可以采

用此方法. 此方法可用于估计溶液中水解产物、离解

产物或络合产物的种类以及体系的平衡常数.  

根据免疫算法的基本思想, 邵利民等[25]提出了

一种基于免疫识别(immune recognition, IR)的主因子

数估计方法. 此方法模拟生物学上的抗体对抗原的

特异性结合, 通过比较抗体对残余矩阵的识别作用

(以抗体对抗原的亲和力表示), 来估计主因子数. 研

究结果表明, 该判据能够克服较严重的干扰.  

尽管绝大多数经验判据是关于特征值的某种组

合 , 特征向量也可用于估计主因子数 . Rossi 和

Warner[19]发现, 特征向量经过傅里叶变换后, 具有特

定的频率分布, 包含化学信息的特征向量显示出低

频特征, 而包含噪声的特征向量则显示了高频特征, 

通过比较特征向量的频谱特征, 可以分辨主要因子

和次要因子, 进而估计出主因子数. 在估计三维荧光

数据矩阵的主因子数的研究中[5], 原理上也是对特征

向量进行频域分析.  

经验判据是对大量数据处理实例归纳和总结的

结果, 在一定范围内无疑是有效的. 但是经验判据的

数学原理尚不明确, 因此, 其有效性往往局限于某类

数据. 例如, 相当一部分经验判据是在处理色谱数据

(HPLC-DAD)时设计的, 因而对色谱数据比较有效; 

对于其他类型数据, 尤其是当数据特征或数据量明

显不同于一般色谱数据时, 经验判据结果的准确性

会降低. 这种情况下, 需要考虑其他经验判据, 或使

用数学原理较完备的判据.  

3.2  数学原理完备的估计方法 

分析化学中, 大多数矩阵形式测量数据具有双

线性的结构特征, 而且各化学组分的光谱向量线性

无关[2]. 这些特性使得线性代数的某些理论可以用于

估计主因子数. 基于这一策略的估计方法具有较完

备的数学原理, 一般对测量数据没有显性或隐性的

要求, 因此适用范围较广而且结果比较可靠. 此外, 

此类判据的数学原理或实现方式也能够为新判据的

设计提供参考.  

在理论部分已经介绍过, PCA可以将化学组分的

光谱信息集中于主要因子的特征向量. 这一事实的

数学等价是: 化学组分的光谱向量组与主要因子的

特征向量组张成同一线性空间, 即对于光谱向量组

张成的线性空间, 主要因子的特征向量组是其一个

基底. 这一数学原理为主因子数的判定提供了坚实

的理论基础, 即如果某特征向量组被确定是这样一

个基底, 则其特征向量的数目即为主因子数. 但是, 

化学组分的光谱向量未知, 所以获得上述线性空间

还需另外一个线性无关向量组. 如何从原始数据 D

获得(不同于 PCA 特征向量组的)一个向量组则成为

关键问题, 不同的获取方法形成了不同的判据. 通过

对目前此类判据的分析, 可以归纳出两种获取模式, 

下面分别介绍.  

图 2 显示了数学原理完备判据的两种实现模式: 

第一种模式的特点是“同一数据, 两种方法”, 即通过

PCA 和另外一种方法处理原始数据矩阵 D, 分别获

得特征向量组 vi 和另一线性无关向量组 #
iv ; 第二种

模式的特点是“两种数据, 同一方法”, 即先对原始数

据D进行线性变换得到D#, D#与D的形式不同, 但包

含的信息完全一致, 然后使用 PCA 分别处理D和D#, 

得到特征向量组 vi 和另一线性无关向量组 #
iv .  

按照特征值从大到小的顺序, 分别对特征向量

组 vi 和另一线性无关向量组 #
iv 进行排列, 化学组分

的光谱信息主要集中于前几个向量, 后面的向量则

主要包含噪声. 然后, 逐渐增大 i, 并且比较相应的

两个向量组是否张成同一线性空间, 如果是, 说明这

两个线性无关向量组均为线性空间的基底, 其向量

的数目即为主因子数. 需说明的是, 上述判定过程中

的比较也可以使用特征值.  

子空间比较(subspace comparisons)是由沈海林

等[26, 27]提出的一种方法, 属于图 2(a)所示的模式, 其 

 

图2  主因子数估计方法的基本数学原理. 其中(a)和(b)分别

表示两种实现模式. 阴影部分是原理的核心; D 表示原始数

据矩阵; vi 表示 PCA 处理 D 后得到的一系列特征向量; ai 是

相应的特征值, 若通过其他方式获得, 加上标#以示区别; 

LT 表示线性变换 
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中“other method”表示易用迭代自模混合信号分析

(simple-to-use iterative self-modeling mixture analysis, 
SIMPLISMA)[28]、正交投影方法(orthogonal projection 

approach, OPA)[29] 和简化卑根方法 (the simplified 

Borgen method, SBM) 中的一种 . 由此获得两组

Schmidt 正交关键变量, 以关键变量为基底张成两个

子空间, 然后使用子空间差异函数比较这两个子空

间的差异. 在体系测量谱相似度较高的情况下, 子空

间比较法可以准确地估计矩阵的主因子数. 但是, 判

断结果很大程度上取决于 Schmidt正交关键变量的获

取方法以及测量数据矩阵的结构, 因此主因子数的

估计容易偏低.  

陈增萍等[30]设计了 RESO 判据(the ratio between 

eigenvalues in smoothed PCA and their counterparts in 
ordinary PCA), 原理上属于图 2(a)所示的模式, 其中

“other method” 表示具有滤噪作用的平滑 PCA 

(smoothed PCA, SPCA)[11, 31]. 主要因子的特征向量主

要包含化学组分的光谱信息, 受 SPCA 滤噪作用的影

响较小 , 而次要因子的特征向量主要是噪声 , 受

SPCA 滤噪作用的影响较大. 因此, SPCA 的主要因子

与 PCA 的主要因子相似, 相应的特征值 ai 与
#
ia 比较

接近, 但是次要因子不同, 相应的特征值 ai 与
#
ia 差

别很大. 因此, #
ia 与 ai 之比可用于估计主因子数: 与

化学信息有关的 RESO 值接近 1, 与噪声信息有关的

RESO 值远小于 1. RESO 能够在成分含量偏低, 光谱

中共线性现象较严重, 或一定范围内异方差噪声存

在等复杂情况下, 获得比较准确的结果. 有研究表明, 

在混合物中微量组分相对浓度为 0.5%~1%时, 使用

RESO 判据仍能预测到此微量组分[14]. RESO 要求组

分具有平滑光谱, 否则(如条形质谱数据)结果的准确

性降低.  

应用 RESO 判断主因子数的标准是 RESO 是否

接近 1, 但是接近程度的衡量存在主观性 . 梁逸曾 

等[18]曾对三组分模拟系统进行 SPCA, 因子水平为 3

时, RESO 值介于 0.8~0.9 之间; 当 RESO 值大于 0.8

时, 由于结果可能存在偶然性, 对应的特征值并不一

定属于化学信号.  

为了解决上述偶然性问题, 梁逸曾等[18]又提出

了泛函主成分分析中的噪声扰动判据(noise perturbation 

in functional principal component analysis, NPFPCA), 
该判据在原理上与 RESO相似, 区别在于判别特征向

量发生的变化. NPFPCA 通过蒙特卡罗模拟[32], 研究

添加不同的随机噪声时特征向量所发生的变化, 以

使结果更加准确. Hu 等[33]曾在二维相关能谱的分析

中使用 NPFPCA 方法, 克服了噪声干扰问题, 取得了

较好效果.  

谭涌溪等[34]提出了基于化学子空间对线性变换

稳定的秩估计方法, 原理上属于图 2(b)所示的模式, 

采用随机方式对原始数据矩阵 D 进行线性变换, 然

后对原数据矩阵和变换后的数据矩阵分别进行 PCA. 

使用投影残差法和子空间夹角法两个指标来衡量两

个向量组张成的子空间的差异. 这一方法解决了子

空间比较法中, 关键变量获得方法对判断结果的影

响问题.  

Henry 等[35]提出了一种因子数(number of factors)

的估计方法, 并命名为NUMFACT方法, 原理上属于

图 2(b)所示的模式, 其中的线性变换是重采样技术

(resampling technique), 然后对原数据矩阵和重采样

后的数据矩阵分别进行 PCA. NUMFACT计算特征向

量 #
iv 在特征向量 vi 上的投影, 投影值最大时对应的

因子水平即为主因子数. NUMFACT 方法应用广泛, 

已经成功处理了多种类型的数据, 包括气相色谱、红

外光谱, 以及列车时刻、英文词频.  

在某些情况下, 原始数据矩阵之外还存在副本

数据矩阵(replicate matrix), 此副本数据矩阵与原始

数据矩阵的形式不同, 但包含的信息完全一致. 这种

情况下, 可以使用典型相关方法(canonical correlation)

来估计矩阵的主因子数[36]. 这种方法的实质是图 2(b)

所示的模式, 副本数据矩阵与原始数据矩阵的关系

即为图中的 D#与 D, 只是不再需要通过纯数学手段

(如线性变换)获得D#. 对原始数据矩阵以及副本数据

矩阵分别进行 PCA, 然后通过空间夹角来判断两个

特征向量组张成的子空间的相关性: 包含化学信号

的特征向量间相关性比较大, 而噪声信号的特征向

量间相关性很小.  

Shrager 和 Hendler[37]将自相关用于主因子数的

估计, 通过使用自相关系数来区别分别包含化学信

号和噪声的特征向量. 这种方法并没有按照图 2 所示

的模式进行, 只是对原始数据矩阵进行 PCA, 得到一

系列特征向量. 然后对特征向量进行自相关分析, 主

要包含化学信息的特征向量之间的自相关系数较大, 

主要包含噪声信息的特征向量之间的自相关系数较小.  
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2011 年 Malinowski[38]提出了一种通过增广矩阵

的秩估计方法(determination of rank by augmentation, 

DRAUG). DRAUG 的基本思路是构造一个与原始数

据矩阵同样大小、秩为 1 的矩阵, 并与原始数据矩阵

相加, 得到增广矩阵. 外加信息干扰了原始数据矩阵

中的主因子信息, 而与随机误差有关的次要因子信

息未受影响. 对原始矩阵和增广矩阵分别进行 PCA, 

然后在不同因子水平下比较各自残余矩阵的方差 , 

如果不存在显著性差异, 说明残余矩阵中几乎全部

为次要因子信息, 此时的因子水平即为主因子数. 可

以发现, DRAUG 的核心思想与图 2(b)所示模式在原

理上一致, 不同的只是次要因子信息的比较(其他方

法是主要因子的比较, 文献[34]的方法为典型代表). 

需要说明的是, DRAUG 使用显著性检验来比较残余

矩阵的方差, 所以, Malinowski 将其归于统计类方法.  

上述主因子数估计方法的数学原理完备, 因此

结果比较可靠. 这些数学原理完备的估计方法在处

理模拟数据时, 具有良好的效果, 但是在处理某些实

际数据时的效果不佳, 所以不能完全取代经验方法.  

3.3  基于统计学的估计方法 

基于统计学的主因子数估计方法多数以 F 检验

为基础, 而且要求测量数据中的随机误差服从某种

分布.  

Malinowski[39]将约化特征值(reduced eigenvalue, 

REV)作为估计主因子数的判据. 由于 REV 与标准偏

差成比例关系, Malinowski 提出了通过 F 检验估计主

因子数, 即 Malinowski F 检验[40].  

Faber 和 Kowalski[41]发现, Malinowski F 检验存

在一定的问题, 通过模拟数据的解析发现, 次要因子

的 REV 值并不为常数. 基于 Mandel 的创始工作, 他

们提出了 Faber-Kowalski F 检验的估计方法, 重新定

义了Malinowski F检验中的自由度和表达式. 结果表

明, Faber-Kowalski F 检验比 Malinowski F 检验更加

灵敏, 在显著性水平为 1%时即可以分辨主因子和噪

声因子, 而且计算时间短. 之后, Malinowski 发现, 

Faber-Kowalski F 检验在处理实验数据时, 主因子数

容易偏高, 建议使用 2倍Mandel自由度, 此判据即为

修正 Faber-Kowalski F 检验[12, 42].  

Vogt 和 Mizaikoff[43]从多元回归的角度提出了一

种基于 F 检验的动态维数确定方法 (dynamic 

determination of dimension, DDD), 又称 Vogt-Mizaikoff 

F 检验. 在该方法中, 首先以原始数据矩阵的某一列

作为目标向量, 将目标向量移除后得到缩减矩阵. 然

后, 使用主成分回归处理缩减矩阵, 在不同因子水平

下对目标向量进行预测. 最后计算出目标向量与预

测向量的残余方差, 通过 F检验来判断此方差与噪声

方差有无显著差异 . 数据分析结果表明 , Vogt- 

Mizaikoff F 检验能够检测出数据中光谱强度较小但

是属于光谱重要特征的信号. Vogt-Mizaikoff F 检验

要求数据矩阵的行数大于列数.  

Malinowski[44]对 Vogt-Mizaikoff F 检验进行了修

正, 得到了修正 Vogt-Mizaikoff F 检验(adaptation of 

Vogt-Mizaikoff F-test, AVM 或 VMmad). 此方法实际

上是进行多次 Vogt-Mizaikoff F 检验, 每次选取数据

矩阵的一列作为检验向量, 当所有列向量均使用过

后, 即得到一系列主因子数估计值. 对于这些主因子

数估计值 , 通过绝对偏差中位数(median absolute 

deviation, MAD)检测并修正其中的离群值, 最后以

平均值作为主因子数.  

Malinowski[3]将 MAD 与 PCA 结合, 提出了通过

绝对偏差中位数的秩估计(determination of rank by 

median absolute deviation, DRMAD)方法. 在 DRMAD

方法中, 通过 PCA 计算出处于不同因子水平的残余

标准偏差 (residual standard deviation, RSD), 应用

MAD 检测出 RSD 中的离群值, 最后以离群值的数目

作为主因子数. DRMAD 对随机误差的分布不作要求, 

算法简单、速度较快.  

这类主因子数估计方法以统计分析为基础, 原

理完备而且严密. 但是, 统计判据对随机误差的分布

比较敏感, 当实际数据中随机噪声的分布异于统计

判据的要求时, 会出现结果准确性降低, 甚至判据失

效的情况. 所以, 处理模拟数据时性能较好, 而处理

实际数据时性能平平甚至急剧下降的现象, 在基于

统计学的主因子数估计方法中尤为突出.  

4  结语 

在复杂化学体系测量数据的解析中, 主因子数

的估计是必要步骤, 同时也是一个难题. 目前存在多

种各具特点的估计方法, 但是没有一种通用方法适

用于所有类型的数据. 在本文的分类体系中, 三类方

法各有特点: 经验方法具有实际有效性; 数学原理完

备的方法和统计方法具有比较明确的理论作为基础, 
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因而结果的可靠性较高, 且其理论基础对于新判据

的设计以及化学因子分析均具有重要的参考作用 . 

但是后两者均需满足一定的前提条件, 尤其是统计

方法对随机噪声的分布非常敏感, 所以并不比经验

判据具有明显的优势. 尽管目前还没有一种通用方

法, 但多种方法的并存一方面可以互相验证, 另一方

面也为主因子数估计问题提供了多个研究角度.  

致谢 本工作得到国家自然科学基金(21175123)和教育部新世纪优秀人才支持计划(NCET-11-0878)资助, 特此一并
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Methods to estimate the number of principal factors of data matrices 
of complex chemical systems: a review and a categorization 
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Abstract:  Determining the number of principal factors is a prerequisite step in the analyses of matrix-type 
experimental data, and it is also a difficult problem, which is reflected by the existence of many methods. A review 
and a categorization of those methods would provide a panoramic view, and make it possible to generalize important 
and practically useful information for this problem. In this paper, combined with our relevant work, we presented a 
systematic and in-depth analysis on determining the number of principal factors, and categorized current methods 
into three categories which are tagged empirical, mathematically rigorous, and statistical. From the methods of 
category two, a general mathematical model was proposed. The results of this paper are helpful in various ways, such 
as improving current methods, designing new methods, and even helping to understand theories of chemical factor 
analysis. 
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