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PCA的基本原理

主元分析（Principal Component Analysis）

本质上是一种数学中的线性代数变换方法

是一种掌握事物主要矛盾的统计分析方法

在图像处理、生物、化学以及控制等各个领域有着广泛的应用

可以分析复杂体系中的吸收谱
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PCA的基本原理

形象地理解PCA：这个美女是谁？

√ √

√ √×



北
京
同
步
辐
射
装
置

B
eijing S

ynchrotron R
adiation F

acility

X

射
线
吸
收
谱
学
实
验

和
数
据
分
析
讲
习
班

PCA的基本原理
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吸收谱数据组 组元数组 本征值 权重因子
（在整个数据组的权重）（单个谱的权重重要性）

基本原理

拆分主元
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PCA的基本原理

基本原理

目标变换—寻找合适的标样
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变换谱 组元数组 组元数组的转置矩阵 标样谱
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PCA适用体系

 化学反应中间过程的分析

 物质相变过程的分析

 环境科学中的组分分析
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进行主元分析的一般步骤

采集数据
对数据进行

预处理

PCA确定要
使用的参
考标样

LCF拟合进
一步得到每
种标样所占

的比例

PCA的作用是在所有采集

到的标样中将所需的标
样找出来，并不能得到
样品中各个标样所占的
比例

LCF是在PCA找到所需标样的

情况下，使用这些标样对样
品进行线性拟合，进一步得
到样品中各个标样所占的比
例
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PCA软件的使用
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PCA软件的使用
旧
版
本ifeffit

软
件
包Six
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PCA软件的使用

新
版
集
成
在A
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软
件
中
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分
析
组
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PCA软件的使用
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PCA软件的使用

相比于SixPack PCA，Athena PCA的优势：

非常方便的选择做
PCA分析的数据以
及对标样进行对比

可以很方便的在不
同的空间进行PCA

分析
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PCA软件的使用

数据预处理



北
京
同
步
辐
射
装
置

B
eijing S

ynchrotron R
adiation F

acility

X

射
线
吸
收
谱
学
实
验

和
数
据
分
析
讲
习
班

PCA软件的使用

数据预处理——归一化

• 同一组样品归
一化区间尽量
相同

• 归一化之前需
要对样品数据
进行一些处理
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PCA软件的使用

数据预处理——去Glitch
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PCA软件的使用

数据预处理——截取数据
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PCA软件的使用

数据预处理——自吸收校正
波峰处穿透深度浅

波谷处穿透深度深

在荧光测量模式下，探
测器测量的是入射光激发的
二次荧光信号。

在震荡信号的波峰位置，
X光穿透深度浅，产生的荧

光信号相对减弱；同理，在
波谷的位置，产生的荧光信
号增强，这样就将震荡信号
的强度进行了衰减。

自吸收效应的产生
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PCA软件的使用

数据预处理——自吸收校正

需要注意自吸收效应的情况：

样品中所测元素的含量太高

样品太厚

在荧光模式下
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PCA软件的使用

数据预处理——自吸收校正

自吸收效应的校正

尽量在实验上规避自吸收效应
对于样品含量较高的，能做透射不做荧光
薄膜样品可采用掠入射方法
 ……………..

数据处理上考虑
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PCA软件的使用

数据预处理——自吸收校正

 针对荧光模式

 有四种算法



北
京
同
步
辐
射
装
置

B
eijing S

ynchrotron R
adiation F

acility

X

射
线
吸
收
谱
学
实
验

和
数
据
分
析
讲
习
班

PCA软件的使用

数据预处理——自吸收校正
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PCA软件的使用

数据预处理——自吸收校正

Athena软件进行自吸收校正的操作

填写相关参数

作图和修正

建立新的数据

选择算法
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PCA软件的使用

数据预处理——自吸收校正

Athena软件进行自吸收校正的操作
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PCA软件的使用

数据预处理——自吸收校正

Athena软件进行自吸收校正的操作
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PCA软件的使用

数据预处理——自吸收校正

！再次提醒
不要过分迷信于软件对自吸收的修正
尽量在实验上进行考虑



北
京
同
步
辐
射
装
置

B
eijing S

ynchrotron R
adiation F

acility

X

射
线
吸
收
谱
学
实
验

和
数
据
分
析
讲
习
班

PCA软件的使用

PCA软件的具体操作
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PCA软件的使用

软件主要操作步骤

1. 数据
2. 选择PCA范围
3. 选择模式
4. 进行主元拆分
5.重建数据和目标变换
6.作图选项
7.保存选项

56

7
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PCA软件的使用

软件主要操作步骤

选择数据组

 不要选择标样
 数据组的个数至少要3个
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PCA软件的使用

软件主要操作步骤

选择进行PCA分析的范围

进行主元拆分

选择模式

 对于同一组数据，可以分别进行近边及扩展边的分析，以相互印证
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PCA软件的使用

主元
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PCA软件的使用

软件主要操作步骤

 作图界面
• 主元
• 数据组
• ……

 寻找标样
• 重建数据
• 目标变换
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PCA软件的使用

2主元 ×

利用主元重建数据
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PCA软件的使用

3主元 ×

利用主元重建数据
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PCA软件的使用

4主元 √

利用主元重建数据
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PCA软件的使用

进行目标变换寻找标样
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PCA软件的使用

进行目标变换寻找标样
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PCA软件的使用

寻找标样——准则

参考SPOIL的值可以来取舍标样：

 SPOIL<1.5 相当好

 1.5<SPOIL<3 不错

 3<SPOIL<4.5  一般

 4.5<SPOIL<6 差

 SPOIL>6 不可接受

(旧版本可参考高能所徐伟老师的课件)
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LCF软件的使用

LCF软件的使用
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LCF软件的使用


必
须
建
立
在P

C
A

分
析
的
基
础
之
上



能
够
进
一
步
得
到
未
知
样
品
中
各
组
分
的
含
量


