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基于偏最小二乘法的信息粒降维及聚类研究 

聂  斌1, 王  卓2, 杜建强1*, 余日跃3, 徐国良3, 朱明峰1 
(1.江西中医学院计算机学院  江西 南昌 330004; 2.南昌大学软件学院  江西 南昌 330047;  

3.江西中医学院药学院 江西 南昌 330004) 

摘要: 利用偏最小二乘法, 按最大相关性提取出最强解释能力的信息, 实现信息粒降维; 通过欧氏距离聚类, 
获取不同层次的信息粒; 根据需求选择合适的粒度进行分析. 实验结果表明: 文中所提方法是可行有效的.  
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0  引言 

粒计算[1-2]的 3大基础理论包括: L. A. Zadeh的模
糊集理论[3], E. Pawlak的粗糙集理论[4]和张钹、张铃

的商空间理论[5]. 另外, 在粒计算发展过程中, 梁吉
业等[6]提出了一种知识粒度的公理化定义; 苗夺谦
等 [7]讨论了知识粗糙性与信息熵之间的关系, 并对
知识粗糙性的单调性进行了证明; 钱宇华等[8]引入了

具有直观知识含量特征的组合熵和组合粒度来度量

信息系统中的不确定性和粒度大小, 并讨论了组合
熵与组合粒度之间的关系; 王国胤等[9]讨论了分层递

阶商空间的信息熵序列随知识粒度变化的规律.  
粒计算是人工智能研究领域中的一种新理念和

新方法, 它覆盖了所有与粒度相关的理论、方法和
技术, 是复杂问题求解、海量数据挖掘、不确定性
信息处理的有效工具. 粒计算的主要思想是通过选
择合适的粒度来寻找问题的一种较好的、近似的解

决方案 , 从而降低问题求解的复杂度 . 目前 , 粒计
算模型的种类有模糊集模型、粗糙集模型、商空间

理论模型、基于覆盖的粒计算模型、模糊粗糙集模

型和粗糙模糊集模型等.  
随着社会的发展, 形成了大量庞杂海量的高维

数据 , 并迫切要求人们有从中获取有效知识能力 . 
研究者尝试了一些解决方法, 如张燕平等[10]讨论了

基于多维数据模型的粒计算方法.  

聚类分析是一种常用的信息粒化方法[11], 它将
给定数据集中的对象有机地进行聚集, 形成互不相
交的划分结果. 聚类分析通常是针对具体问题进行
处理. 针对不同的数据类型, 其相应的聚类方法也
不同 , 根据数据取值值域不同有数值型和区间型 ; 
根据聚类模型有划分型和层次型; 根据聚类算法所
基于的策略和特征分有基于密度法、基于图法、基

于谱法等.  
偏最小二乘法[12]是由 S. Wold和 C. Albano等在

1983 年提出, 偏最小二乘回归开辟了一种有效的技
术途径, 它利用对系统中的数据信息进行分解和筛
选的方式, 提取对因变量的解释性最强的综合变量, 
辨识系统中的信息与噪声. 在化学、医药等领域应
用十分广泛, 在降维方面[13-14]独具优势.  

1  基于偏最小二乘法的信息粒计算 

1.1  知识粒度表示 
定义 1[15] 设 U是非空有限集, 称为论域. 任何

子集 X U⊆ , 称为U中的一个概念. U中的一簇概念, 
称为关于 U的知识. 记 1 2{ , , , }nA X X X= " , 若满足 

(1) ,i iX U X⊆ ≠ Φ ,  
(2) , , , 1, 2, ,i jX X i j i j n= Φ ≠ =∩ " ,  

(3)
1

n

i
i

X U
=

=∪ ,  

则称 A为 U的划分.  
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定义 2  称二元序对 ( , )AS U R= 是一个近似空

间, 其中 U是非空有限集, 称为论域, R是 U上的等

价关系 , 也称为 U 上的不可区分关系 . /U R =  

{[ ] }Ru u U∈ 表示 R是 U上的划分, 它由 U中的每个

对象 u的 R-等价类 [ ]Ru 组成[15-16].  

定义 3  知识库可以形式地定义为序对 ( ,K U=  

),ℜ 其中 U为论域, R为 U上的等价关系簇. 称等价

关系 R∈ℜ为知识, 称 R 生成的等价类 [ ]Ru 为基本

知识颗粒, 称商集 / {[ ] }RU R u u U= ∈ 为论域U的 R-

粒划分[15-16].  

定义 4  设 ( , )K U= ℜ 是一个知识库, R∈ℜ为论

域 U 上的等价关系, 称为知识[17]. 知识 R∈ℜ的粒

度, 记为 ( )GD R , 定义为 

 2( )
R R

GD R
U U U

= =
×

, (1) 

R 表示 R U U⊆ × 的基数.  

知识 R 的粒度可以表示它的分辨能力 , 对

,u v U∀ ∈ , 当 ( , )u v R∈ 时, 表明对象 ,u v在 R 下不可

分辨, 属于 R的同一个等价关类; 否则, 它们可分辨, 

属于不同的等价类. ( )GD R 越大, 表明不可分辨的

可能性越大, 分辨能力越弱; 否则分辨能力越强.  

1.2  偏最小二乘粒降维、聚类及层次转换 
设有 q 个决策属性{ 1, , qy y" }和 p 条件属性

{ 1, , px x" }. 原始数据具有 n 条决策规则(成分剂量-

药效对), 由此构成了决策属性与条件属性的知识库

( , )K U= ℜ , 最初生成 n 个等价类 [ ]Ru , ( )GD R 粒度

最大, 含各原始决策规则信息, 分辨能最差.  

令 X={ 1, , px x" }和 Y={ 1, , qy y" }, 偏最小二乘

回归[18]分别在 X与 Y中提取出成分 1t  和 1u  满足下

列 2个要求: (1) 1t 和 1u 分别应尽可能大地携带 X和

Y 中的变异信息; (2) 1t 与 1u  的相关程度能够达到

最大.  

如果要 1t , 1u 能分别很好地代表 X 与 Y 中的数

据变异信息, Var代表方差, r代表相关关系, Cov代

表协方差, 根据主成分分析原理, 有 

1( ) maxVar u → , 

1( ) maxVar t → . 

另一方面 , 由于回归建模的需要 , 又要求 1t 对

1u 有很大的解释能力, 有典型相关分析的思路, 1t

与 1u 的相关度应达到最大值 , 即 r( 1t , 1u ) → max, 

因此 , 综合起来 , 在偏最小二乘回归中 , 要求 1t 与

1u 的协方差达到最大, 即 

1 1 1 1 1 1cov( , ) ( ) ( ) ( , ) max.t u Var t Var u r t u= × →  

这 2个要求表明, 1t 和 1u  应尽可能好的代表, X

和 Y, 同时自变量的成分 1t 对因变量的成分 1u  又有

最强的解释能力.  

在第一个成分 1t 和 1u 被提取后, 偏最小二乘回

归分别实施 X 对 1t 的回归以及 Y 对 1u  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 1t 解释后的残余信息以及 Y被 1t  解

释后的残余信息进行第 2 轮的成分提取. 如此往复, 

直到能达到一个较满意的精度为止. 若最终对 X 共

提取了 m 个成分 1t , ⋯, mt , 偏最小二乘回归将通

过实施 ky 对 1t , ⋯, mt , 的回归, 然后再表达成 ky

关于条件属性 x1, ⋯, xm的回归方程, k=1, 2, ⋯, q.  

通常情况下, m p≤ , 可实现降维效果. 至此, 

( )GD R 粒经降维后 , 保留原有用信息 “浓缩粒 ”. 

( )GD R 粒度最大, 含各原始决策规则信息.  

根据欧氏距离对各决策属性 ky 聚类 . 按需要 , 

取不同层次粒. 首先计算所有 ky 之间欧氏距离, 对

距离值排序, 取最短的 2个点的中点; 然后, 以此中

点作为起点, 求其与其它 2k − 个点之间距离, 取最

近的点加入, 并算出 3个点的质心; 依此类推, 就是

聚类过程以及可以求出聚类结果.  

Step1: 降维后的 ky , 拥有 m个条件属性;  

Step2: [ ] [ ]( )2,min( )a bD a i b i= −∑  其中 a, b

属于 ky 中的 2个点, (i = 1, 2, ⋯, m);  
Step3: [ ] { , }ju a b= , j m≤ ;  

Step4: 重复  Step2, Step3, 将新的点加入等价
类, 直到所有点计算完为止.  

2  实验 

在药效研究中, 给定了 12 个成分指标, 作为条
件属性信息, 即总蒽醌芦荟大黄素、总蒽醌大黄素、 
总蒽醌大黄酸、总蒽醌大黄酚、结合蒽醌大黄素甲

醚、结合蒽醌芦荟大黄素、结合蒽醌大黄素、结合

蒽醌大黄酸、结合蒽醌大黄酚、厚朴酚酸大黄素甲

醚、厚朴酚酸和厚朴酚、厚朴酚; 2个药效指标, 作
为决策属性信息, 即通便时间和肠梗阻时间. 共 10
组不同配方得到的不同药效数据, 课题目的是研究
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这些药效物质在不同配伍配比和药效之间的关系 . 
在此, 将每组配方及其得到的药效数据作为一个信
息粒, 通过粒降维和分层聚类, 分析各组方之间关
系及量效关系. 在图 1 中, 2R Y 表示主成分对决策属

性 Y的解释能力, 2Q 表示主成分对条件属性 X的解

释能力, 图 1反映 X从 12维降到了 7维, 根据实际
需要, 还可继续降维. 下文各图中的 Group 和 G 代
表的一个等价类, 或称信息粒. 图 2 表明聚类的层
次和过程 , 图 3、图 6、图 9 表明 2 个等价类 , 

1[ ] {1, 2,3, 4,u = 5,6}, 2[ ] {7,8,9,10}u = ; 图 4、图 7、图

10 表明 3 个等价类 , 1[ ] {1, 2,3, 4,5,6}u = , 2[ ]u =  

{7,10} , 3[ ] {8,9}u = , 粒度变小, 分辨度增加; 图 5、

图 8、图 11 表明 4 个等价类, 1[ ] {1, 2,6}u = , 2[ ]u =  

{3,4,5} , 3[ ] {7,10}u = , 4[ ]u = {8,9} , 粒度进一步减

小, 分辨度进一步增加. 同理, 可向更小粒转化. 并
可实现粒度大小之间相互转换. 经医药学专家确认, 
并且此结果对于药效物质的配伍及配比同药效间的

关系研究有重要意义.  
 

 
 

图 1  主成分图 

 

 
 

图 2  粒聚类过程及层次 
 

 
 

图 3  粒聚类 2 个等价类树形图 
 

 
 

图 4  粒聚类 3 个等价类树形图 
 

 
 

图 5  粒聚类 4 个等价类树形图 
 

 
 

图 6  粒聚类 2 个等价类 2 维图 
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图 7  粒聚类 3 个等价类 2 维图 
 

 
 

图 8  粒聚类 4 个等价类 2 维图 
 

 
 

图 9  粒聚类 2 个等价类三维图 
 

 
 

图 10  粒聚类 3 个等价类 3 维图 

 
 

图 11  粒聚类 4 个等价类 3 维图 
 

3  结束语 

粒计算的研究涉及到其基础研究和应用研究 , 
文中探索性地使用偏最小二乘法引入粒计算, 实现
信息粒降维、聚类及粒层转换. 经实验表明, 此法是
可行有效的.  
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The Research for Information Granule Reduction and Cluster 
Based on the Partial Least Squares 
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Abstract: According to the biggest correlation and the best interpret ability to achieve reducing dimensions based 
on the partial least squares. To cluster use Euclidean distance, and to obtain different information granular. Analyze 
the suitable granular in the actual field. It was proved to be feasible and effective after tested with a database.  
Key words: partial least squares; information granular; reducing dimensions; cluster 
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