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要!!去繁存精"的光谱数据解耦方法可去除高维光谱数据的大量冗余#提炼其特征谱段#是光谱仪

器得以广泛应用的重要基础$应用各异性和光谱特征优选方法普适性所构成的矛盾#在一定程度上制

约了光谱仪器的应用$本文提出了序列前向选择%

"@

;

2@48<56713T53>=@6@:8<14
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"P"

&的光谱特征自适应

数据挖掘方法#生成最优变量组合作为支持向量机%
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138E@:813N5:M<4@
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"BU

&分类模型的输入#在

对光谱数据降维的同时#实现了高精度的数据分类$本文方法可有效解决大量光谱数据的多类分类问

题#并在红木分类中得到了实际验证和应用#为破解因光谱特征峰高度混叠而难以进行主观经验特征选

择的困境提供了新思路$
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光谱信息能够反映物质的结构和成分!是物质的
-#9

'在光谱数据采集方面!文献(

$

!

F

)提出了一

基金项目!国家自然科学基金委国家重大科研仪器设备研制专项$

D$)F*(%F

%资助项目&国家自然科学基金面上$

D$F*$&I%

%资助

项目'

收稿日期!
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&修订日期!
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种基于棱镜
'

掩膜的新型双通道光谱仪$

?3<=N

'

N5=[<N5

A

<4
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G

@:83N@8@3

!

?U!"

%!核心思想是在不牺牲

时间分辨率的条件下直接采集光谱的视频信息!通过红绿蓝和位置空间的两个高斯函数来实现光谱融

合!最终获得在光谱$

I4N

"

II%4N

%*空间$

$%F&\*DS

%和时间$

I

#

$I

帧#
=

%三个维度上的高分辨率信

息获取'针对高光谱视频采集方法重构精度受限问题!文献(

)

)提出一种编码压缩高光谱成像方法!通

过空间光谱编码光学相机设计!完整的高光谱字典学习和稀疏约束计算重建!得到了鲁棒的非线性稀疏

重建方法!并从具有更高性能的编码投影中恢复高光谱图像'为解决低光子效率与有限的光谱范围和

高成本之间的矛盾!文献(

&

)提出用单桶检测器进行多光谱成像!得到了高灵敏度*宽光谱范围*低成本*

小尺寸和质量轻的探测器!利用检测器的快速响应!场景的
)-

空间光谱信息被复用到密集的
$-

测量

序列中!然后在单像素成像方案下解算复用!最终捕获从
&I%

#

DI%4N

范围内的
D&

像素
\D&

像素
\$%

波长带的多光谱数据!采集时间为
$N<4

!该成像方案对于各种低光照和高空应用具有巨大的潜力!可以

用于制造便携式多光谱成像器件'近年来!清华大学实现了高性能建模*高效率编码调制!并对时
'

空
'

光三维数据进行了联合优化采样!获得了高时空分辨率光谱视频的重建(

I'$%

)

'通过这些多样的采集设

备获取光谱数据后!需要配合在光谱维度对数据进行自适应筛选!最终实现高性能*微型化和低成本的

智能检测设备'本文的光谱数据解耦方法基于各类光谱采集仪器!对未经化学分离的混合物样品进行

无损采集后!提取光谱有效信息用于样品分类的精准数据建模'由于直接采集的光谱数据包含若干不

同级别的光谱特征倍频信息*不同组合的合频信息以及大量冗余信息!特征峰高度混叠!信噪比较低!难

以用单一特征对光谱进行解析'因此在解决这类多类样本分类问题时!光谱特征谱段挖掘至关重要!特

征选择的正确性直接决定了物质分类的准确性'本文针对光谱数据存在的特征峰高度混叠和大量冗余

信息!提出了数据挖掘的特征提取和降维方法'通过自底向下的序列前向选择算法$

"@

;

2@48<56713T53>

=@6@:8<14

!

"P"

%!以分类贡献度作为量化指标!建立最优分类面的精确预测模型!自适应构建最优特征谱

段变量组合来精化样本数据!并训练支持向量机$

"2

GG

138E@:813N5:M<4@

!

"BU

%进行多类分类!在光谱

数据降维的同时!获得高精度*高鲁棒的分类结果'本文提出的将高光谱问题转化为多光谱问题的普适

方法!为研制低复杂度*小型化光谱仪器(

$$

)开辟了新思路'

<

!

光谱数据特征选择方法

光谱数据特征选择方法需要同时具有分类准确率高*可筛选出特征谱段和方法鲁棒稳定!才能实现

对多类样品的分类辨识'特定问题的光谱特征选择通常通过主观经验或构建目标函数实现(

$F

!

$)

)

!主观

经验在进行纯净物样品分类辨别时非常有效!但是大量无损采集的样品未经过化学提纯!尤其近红外光

谱谱段的光谱数据特征峰高度混叠*信号噪声高且无法人工辨识'因此需要进行有效的谱段筛选(

$&

!

$I

)

!

常用方法包括"均匀采样*最优求解*主成分分析(

$D

!

$*

)和线性判别式分析$

X<4@53><=:3<N<45485456

L

=<=

!

X-9

%等'均匀采样对所有谱段都设定相同的优先级!不能保证必然选取到对分类贡献最大的维度!分

类准确率存在偶然性!其鲁棒性和稳定性不高'最优求解使用分支定界的搜索树方法!其所依赖的判据

对特征的单调性在包含无关信息和噪声的高维光谱数据中无法保证!特征增多!判据值不会减少!在进

行多类分类时不能做到数据特征的降维!也就无法筛选出特征谱段'主成分分析按照
]'X

展开式对高

维数据做降维变换!从而提炼新的特征!但利用全谱数据进行变化的计算时空复杂度高!且降维的特征

矩阵和原矩阵不存在线性对应关系!同样无法指导特征谱段筛选'

X-9

通过找到一个投影面!使得类

间距离最大化!类内距离最小化!达到最好的分类效果和特征压缩以及分类信息抽取的作用'对于矩

阵!在
X-9

中包括类内矩阵和类间矩阵!其中类内离散度矩阵为
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式中"
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为类别数!

!

#

为
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类的类内离散度矩阵!
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类的样本数!
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基向量矩阵!
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式中"
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类的均值向量!
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类的均值向量!
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的模型可以写成
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X-9

的投影矩阵可以变为
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然后加入
*

的
@

F
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>413N

惩罚项!式$
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%可以写为
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F
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式中"

!

!

"

都为系数!一般可以根据实际情况取经验值!最后从式$

*

%解出最优解
*

!得到对应最大非零特

征值的特征向量'然而通过特征变换得到的数据降维结果!利用全谱数据信息进行特征变化!不仅增加

了运算量!依旧无法得到特征谱段'为了实现基于特征谱段的高准确率分类!解决光谱特征峰高度混叠

难以进行特征选择的问题!本文从模式识别的分类模型入手!通过自适应的谱段筛选算法!最终达到鲁

棒*稳定的分类识别'
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光谱数据降维处理方法

=C<

!

光谱数据预处理

!!

光谱数据预处理目的是滤除异常数据和噪声'使用马氏距离表示样品间的差异!对异常的光谱数据

进行筛选(

$S

)

'如图
$

所示!黄色光谱曲线是需要过滤的异常数据!异常数据对于建模精度有很大的影响'

光谱信息噪声主要包括背景信息*杂散光和电噪声'求解光谱曲线的一阶导数!突出变化趋势(

$(

)

!去除噪

声影响!减弱光谱特征谱段的混叠!并获得更高信噪比的数据'导数光谱获取方式包括直接插分和最小

二乘拟合等方法!本文的一阶导曲线使用直接插分方法!利用光谱数据逐点相减得到!即有

图
$

!

光谱中的异常数据
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式中
=

为光谱
-#

$

-<

A

<85642NK@3

%值'

=C=

!

特征谱段的数据挖掘

为了剔除冗余信息!本文提出一种自底向下序列前向选择的特征谱段自适应数据挖掘方法!通过量

化各谱段变量的分类贡献度!采用,适者生存-的方式对变量进行筛选!对分类的贡献度越大!其权值越

高!最终过滤出权值最高的谱段!视为剔除了冗余信息的最优变量组合!放入
"BU

模型的输入
+

中'

具体而言!选择单独维度最优的谱段作为第
$

个特征变量!进而从备选集合中依次迭代选择!与前
'H$

$

'

(

F

%个已选特征组合在一起后得到最优的第
'

个特征!即每次选取对分类贡献度最大的谱段加入特

征集合中'迭代结束后!获得
B

个特征谱段变量子集'算法实现流程如图
F

所示'算法步骤为"$

$

%设

原始变量为
!

!当迭代次数
'̂ $

时!计算
!

中各个变量的分类贡献度'$

F

%挑选贡献度最大的变量!计

作
!

'

并从原始变量中剔除!

'

值自增
$

'$

)

%若
$

)

'

*

B

!执行步骤$

&

%!若
'

+

B

!执行步骤$

I

%'$

&

%计

算
$

中各波长的分类贡献度!执行步骤$

F

%'$

I

%

B

次迭代后!将最终结果(

$

$

!

$

F

!

$

)

!+!

$

B

)定义为特

征向量
+

!

+

作为输入建立
"BU

模型'

图
F

!

特征谱段的数据挖掘算法流程图
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交叉验证

采用可以充分利用数据集的
#

折交叉验证$

[

'

716>:31==E56<>58<14

%对算法效果进行测试'将样本分

为
#

份!从
#

份样本中取出一个样本作为测试集!剩下的
#H$

份作为训练集设计分类器(

FF

)

'交叉验证

#

次!将这
#

次结果的平均值作为对算法精度的估计'

#

取
$%

时!即为
$%

折交叉验证!它是一种常用的

算法精度测试方法!能够获得准确的误差估计!因此本文采用
$%

折交叉验证来评价和比较分类结果的

准确率和鲁棒性'

=?@

!

.A5

分类

"BU

(

F%

!

F$

)是一种优异的机器学习方法!能够实现全局最优的鲁棒分类'其将待解决的问题转化成

一个二次规划的凸优化问题!在解决小样本和高维向量分类问题上表现出很多优势'对于两类分类的
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问题!

"BU

的思想就是寻找一个最优分类面将这两类分离!而距离任何样本缝隙最大的分类面就是要

找的最优分类面'最优分类面方程为

,#

A

-

"

%

$

(

%

其中
,

和
-

未知!转换后的待求解的最优化问题为

N<4

$

F

,

F

=C8C

C

'

,=

$ %

'

A

( )

-

(

$

(

%

!

'

"

$

!

F

!+!

/

$

$%

%

式中"

/

为样本个数!求解得
.

'

和
-

!即得到最优分类面'对于一些在低维空间中线性不可分的情况!可

以通过核函数将其映射到高维空间中使其变为线性可分问题'常用的核函数有多项式内积核函数*径

向基核函数和
"<

A

N1<>

内积核函数'多项式内积核函数为

D #

!

=

$ %

'

"

$

FID

#

.

=

$ %

( )

'

5

$

$$

%

径向基核函数为

D #

!

=

$ %

'

"

@Q

G

(

#

(

=

'

F

FID

#

/ 0

F

$

$F

%

"<

A

N1<>

内积核函数为

D #

!

=

$ %

'

"

854M

-#

.

=

$ %

'

FID

(

$ %

4

$

$)

%

!!

对于映射到高维空间中仍然线性不可分的情况!引入松弛变量!在容许少量错分的情况下实现对样

本的线性分类'对于多类问题
"BU

有,

$

对多-和,

$

对
$

-两种方法',

$

对多-的方法适用于测试样本

出现类别重叠的情况!无法建立单一标签!,

$

对
$

-方法适用于样品具有独立标签的分类!因此在设计分

类时采用,

$

对
$

-的方法',

$

对
$

-对于
-

类样本!两两类别训练一个两类分类器!共训练
-\

$

-H$

%#

F

个分类器!对测试样本逐一进行测试并进行投票!得票最多的类别即为其类别标签'

=CB

!

分类方法比较

近邻法$

]'4@53@=84@<

A

MK1356

A

13<8MN

!

]##

%

(

F)

)的基本思想是对于待测数据!与已知类别的数据逐

一计算距离!根据统一的距离判别准则找到和已知样本最接近
#

个的数据!并且以该已知数据的类别作

为待测数据的类别'具体表述为"样品集合
$

&

^

/$

=

$

!

$

$

%!$

=

F

!

$

F

%!+!$

=

&

!

$

&

%0!

=

'

为第
'

个样本!

$

'

为第
'

个样本的类别!常见的距离判别准则有欧式距离和马氏距离!则

%

=

!

=

$ %

!

"

N<4

<"

$

!+!

&

%

=

!

=

$ %

<

$

$&

%

!!

那么
=

的类别就是
%

E

!这就是最近邻的决策思想'与
]##

相比!结合了特征谱段挖掘的
"BU

分

类方法!在光谱数据的多类分类问题中!性能略优!鲁棒性强'

"BU

具有可控的模型训练过程!在光谱

数据降维后做数据建模!可以获得稳定的分类模型!再用这个模型直接对新的样本测试集进行分类!因

此适用于已经获得最大样本集情况下的分类问题!实现光谱数据降维的同时获得高分类准确率'而对

于
]##

!通过将训练数据与训练数据进行距离度量来实现分类!没有数据的训练过程&另外!

]##

在样

本不均匀的情况下!尤其是样本个数严重失调的情况下会对结果尤其是投票机制下的结果产生错的判

断!因此选用时要避免样本的不均匀!对多类样品的训练集合还需要采取同数量的选择方式'神经网络

算法(

F&

!

FI

)用于光谱数据样本的多类分类问题!训练不同样本的分类正确率随机性较强!模型鲁棒性较

低!并且选用时需要调节和配置的参数较多!包括层数*神经元个数等!无法稳定获得全局最优!其模型

分类准确程度不如
"BU

方法和
]##

方法'

$%$$!

戴琼海 等'光谱数据的特征挖掘降维方法



>

!

实验结果与分析

>C<

!

实验设备和实验样本

!!

红木样本的光谱采集设备采用美国
9"-

公司的
P<@6>"

G

@:&

光谱仪!波长范围为
)I

#

FI%%4N

!光

谱分辨率为
)4N

"

*%%4N

!

S4N

"

$&%%

#

F$%%

'每个红木样本使用光纤探头无损测量'实验以红木为

样本!采集遍及
&

属
D

类的
$$

种红木样本!每个红木样本约
$%%

处采样点!每采样点多次重复采集!取

均值作为该样本采样点的光谱!共获取
$$I%

条采样数据!样品编号如表
$

所示'

表
<

!

红木样品编号说明

C18?<

!

D"&,'-#1E'

6

1%

:

&1#

/

2$

红木编号 类型 种类 样品个数 采样点

$

紫檀木类 檀香紫檀
S S%

F

花梨木类 大果紫檀$缅甸%

S $%%

)

花梨木类 大果紫檀$老挝%

* $%%

&

香枝木类 降香黄檀
& $%%

I

黑酸枝木类 伯利兹黄檀
$F $$%

D

红酸枝木类 巴里黄檀
& $%%

*

红酸枝木类 交趾黄檀$泰国%

& $%%

S

红酸枝木类 交趾黄檀$老挝%

$I $$%

(

红酸枝木类 微凹黄檀$尼加拉瓜%

$$ $%%

$%

红酸枝木类 微凹黄檀$巴拿马%

& S%

$$

鸡翅木类 非洲崖豆木
S $%%

>C=

!

数据预处理和特征谱段数据挖掘

红木采样的原始光谱数据如图
)

所示!红木样品的反射光谱特征具有相似的走势!难以直接区分'

对原始数据求解一阶导数!结果如图
&

所示'显而易见!图
&

所示数据消除了采样间基线各异带来的影

响!突出了数据的变化部分!更适合开展分类研究'将图
&

所示一阶导数曲线!在
)I%

#

FI%%4N

内!以

$%4N

作为一个区间进行划分!每
$%4N

作为一个谱段变量!迭代上限
B

取
F%

!特征谱段选择结果如图

I

所示'引入多分类贡献度!各个变量子集对分类的影响如图
D

所示'由图
D

可见!累积贡献度已近

(%_

!可代表光谱数据分类模型的主要特征'

图
)

!

原始光谱曲线
! !

图
&

!

一阶导光谱曲线

P<

A

C)

!

5̀T=

G

@:835:23E@

! !

P<

A

C&

!

P<3=8

'

13>@3=

G

@:832N:23E@

>?>

!

>

种多类分类器实验结果比较

使用
U5865K

中
X<K=EN

工具包实现分类器!结果如表
F

所示'使用
"BU

对红木进行精确到产地的

光谱数据分类!正确率为
(S_

'样品
F

和
)

!

*

和
S

!

(

和
$%

为同一物种!将其归为一类进行精确到种类

F%$$

数据采集与处理
)*+,-./*

0

1.2.34

5

+'6'2'*-.-78,*4966'-

:

B16C)$

#

#1CD

#

F%$D



的红木鉴别!分类准确率提高至
((_

'综上所述!红木分类问题使用了
F$I$

维度中
F%

个光谱维度!即

%C()_

的光谱数据进行
"BU

数据建模!实现
$$

类样品的有效分类!解决红木精确分类问题效果突出!

极具应用推广价值'表
)

给出了
]##

分类结果!精确到产地的光谱数据分类正确率为
()_

!精确到种

类的分类正确率为
(I_

!与
"BU

分类结果对比!

"BU

比
]##

分类准确率略高'神经网络精确到产地

和种类的分类正确率仅分别为
DDC*_

和
D%_

!其模型分类准确程度较差!不具有应用价值'

图
I

!

特征谱段选择结果

P<

A

CI

!

OM@:M535:8@3<=8<:K54>=@6@:8<143@=268

图
D

!

特征谱段对分类贡献度的影响

P<

A

CD

!

!4762@4:@17:M535:8@3<=8<:=

G

@:832N14:65==<7<:58<14:1483<K28<14

表
=

!

.A5

分类结果"惩罚因子
"F<GG

#

C18?=

!

($&*2,'-+21&&"-"+1,"'%8

:

.A5

"

/

$%12,

:

-1+,'0"F<GG

#

编号 名称 产地鉴别准确率#
_

种类 种类分类正确率#
_

$

檀香紫檀
$%%

檀香紫檀
$%%

F

)

缅甸大果紫檀

老挝大果紫檀

$%%

S(

大果紫檀
$%%

&

降香黄檀
((

降香黄檀
(S

I

伯利兹黄檀
((

伯利兹黄檀
$%%

D

巴里黄檀
(*

巴里黄檀
$%%

*

S

交趾黄檀$泰%

交趾黄檀$老%

(&

((

交趾黄檀
(I

(

$%

微凹黄檀$尼%

微凹黄檀$巴%

((

$%%

微凹黄檀
((

$$

非洲崖豆木
$%%

非洲崖豆木
$%%

综合
(S

综合
((

)%$$!

戴琼海 等'光谱数据的特征挖掘降维方法



表
>

!

9HH

分类结果

C18?>

!

CE$0$&*2,'-+21&&"-"+1,"'%8

:

9HH

编号 名称 精确到产地分类正确率#
_

种类 种类分类正确率#
_

$

檀香紫檀
(&

檀香紫檀
(&

F

)

缅甸大果紫檀

老挝大果紫檀

(&

S*

大果紫檀
(&

&

降香黄檀
(%

降香黄檀
(&

I

伯利兹黄檀
(S

伯利兹黄檀
(S

D

巴里黄檀
()

巴里黄檀
()

*

S

交趾黄檀$泰%

交趾黄檀$老%

()

(F

交趾黄檀
((

(

$%

微凹黄檀$尼%

微凹黄檀$巴%

()

$%%

微凹黄檀
(D

$$

非洲崖豆木
$%%

非洲崖豆木
$%%

综合
()

综合
(I

@

!

结束语

本文提出的用于多类分类的光谱数据解耦方法!利用光谱特征数据挖掘进行数据降维!经实践检

验!可自适应的实现高维光谱数据,去繁存精-!在对光谱数据降维的同时!实现了高精度的数据分类'

将光谱特征峰高度混叠条件下的高光谱分类难题化简为易求解的多光谱问题!可推广至针对特定应用

的低复杂度*小型化特定光谱仪器研制领域'
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