
第
!"

卷!第
#

期
! !!!!!!!!!!!

光 谱 学 与 光 谱 分 析
$%&'!"

!

(%'#

!

))

*!E-,*!ED

*-."

年
#

月
!!!!!!!!!!! !

/

)

0123%41%

)5

678/

)

01236&976&

5

4:4 9;

<

;42

!

*-."

!

基于扩散映射的太赫兹光谱识别

倪家鹏.

!沈
!

韬.

!

*

"

!朱
!

艳*

!李灵杰.

!毛存礼.

!余正涛.

.O

昆明理工大学信息工程与自动化学院!云南 昆明
!

E+-+-D

*O

昆明理工大学材料科学与工程学院!云南 昆明
!

E+--H!

摘
!

要
!

特征提取对于太赫兹光谱识别来说至关重要$传统方法是通过人工选取太赫兹光谱中差异性较大

的吸收峰作为特征进行光谱识别!但当部分物质在太赫兹波段没有明显波峰)波谷等光谱图形特征时!这种

方式便不再适用$为此!研究人员利用统计学习与机器学习方法对高维太赫兹光谱数据进行降维和特征提

取$由于物质的太赫兹光谱数据各维度呈现非线性!尤其是当不同物质的太赫兹光谱曲线整体非常相似时!

线性处理方法易产生较大误差$针对这一问题!提出了一种基于扩散映射"

@V

#的太赫兹光谱识别方法$扩

散映射能在保持数据内在几何结构的同时对其进行非线性降维!提取的流形特征区分度较高!对数据还有

聚类效果$首先用
/,U

滤波器对
9&&%K6b:70

等
.-

种物质的太赫兹光谱样本进行滤波!并用三次样条插值法

对截取相同频段后的光谱样本进行统一分辨率处理&然后利用
@V

将高维太赫兹光谱数据映射到低维特征

空间并提取太赫兹光谱的流形特征&最后用多分类支持向量机"

V,/$V

#对十种物质的太赫兹透射光谱进行

分类$实验结果表明!相比于主成分分析"

GJ9

#和等距映射"

W/QV9G

#!使用
@V

提取的太赫兹光谱流形特

征具有更高的区分度!而且
@V

可以直接得到太赫兹光谱数据本征维数的估计值!这为相似太赫兹光谱的

快速精准识别提供了一条新的途径$
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有机化合物及生物大分子在太赫兹波段具有指纹特性!

而且太赫兹波的光子能量很低!用于物质检测时不会发生有

害的光致电离'

.

(

$随着太赫兹辐射光源及探测器等硬件方面

的迅速发展!太赫兹在物质识别和无损检测等领域的应用也

逐渐增多$国内外许多实验表明!很多化学或生物物质在太

赫兹波段存在明显的吸收峰'

*,!

(

!基于此特性!研究人员可

快速有效地对物质进行识别$如朱思原等'

D

(

)李利龙等'

+

(利

用太赫兹光谱中差异很大的吸收峰分别对四种青霉素类抗生

素)七种植物油和两种调和油成功进行识别$然而还有部分

物质在太赫兹波段没有明显波峰)波谷等光谱图形特征!此

类物质便很难运用传统的人工选择的方式来确定合适的特

征$加之物质的太赫兹光谱数据维度很高!若不对光谱数据

进行降维和特征提取!太赫兹光谱的识别将会异常困难且要

耗费大量时间$近年来!统计学习与机器学习方法被用来分

析和处理太赫兹光谱数据$
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(使用主成分分析法
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#对八种转基因棉花种

子的太赫兹光谱进行主成分分解!提取贡献率较大的前三个

主成分作为太赫兹光谱特征用于区分上述物质&

]M67

等'

"

(

使用聚类分析"
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#结合主成分分析法对七

种来自不同国家和油田的原油的太赫兹光谱数据进行计算!

用层级树状图和第一主成分得分柱状图将这七种原油的异同

展现出来并进行识别$主成分分析法通过对原始数据进行线

性变换!选择方差贡献率较大的主成分实现维数约简!但太

赫兹光谱数据各维度呈现非线性!这种线性处理方法易产生

较大误差$更为关键的是!以上对太赫兹光谱的处理方法都

是针对光谱曲线整体差异较大的情况!当不同物质的谱线十

分相似时便不能做到准确鉴别$

扩散映射"
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(是近些年学者们提出

的一种较新颖的流形学习谱方法!该方法能在保持数据内在

几何结构的同时对其进行非线性降维!最终提取到的流形特

征具有较高的区分度!而且对数据还有聚类效果!所以比较



适用于太赫兹光谱的分类与识别$本文针对部分化合物透射

光谱无明显图形特征)谱线整体相似而难以识别的问题!提

出一种基于扩散映射的太赫兹光谱识别方法$首先利用扩散

映射将太赫兹光谱数据映射到低维特征空间!然后在特征空

间中提取太赫兹光谱的流形特征!最后采用多分类支持向量

机"
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#对太赫兹光

谱进行分类与识别$
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基于扩散映射的太赫兹光谱识别方法
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理论基础
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流形学习谱方法

流形学习"
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(是基于拓扑学与微分几

何的非线性高维数据处理方法!旨在发掘高维数据中可能存

在的嵌套性低维光滑流形$在流形学习中!谱方法'

.-

(有着广

泛的应用$从几何角度分析!谱方法的思想是在去除冗余成

分的同时尽可能保留数据在高维空间中的局部几何信息$近

些年!在机器学习)数据挖掘和计算机视觉等领域!基于谱

思想的流形学习方法'

..,.*

(具有很高的关注度$通常将流形学

习谱方法分为线性和非线性两大类别$线性谱方法!如

GJ9

)多维尺度分析"
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#等传统

的线性投影技术&非线性谱方法!如等距映射"
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#)局部线性嵌入"
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#)局部切空间排列算法"
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#等基于谱图的谱方法$这些方法都是用关

联矩阵的最大"或最小#特征谱所对应的特征向量的数目作为

高维数据本征维数的估计值'

.!

(

$本征维数反映了表征高维

数据所需独立坐标或自由参数的最小数目!估计的准确性将

决定提取的低维特征对于保留高维数据有用信息的效果$
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扩散映射

扩散映射是
*--E

年由
J%:PB67

等提出的一种流形学习

谱方法!在由数据点构建的图上定义一个
V63c%L

随机游走!

在一定时间步长的随机游走之后得到任意两个数据点之间接

近度的距离函数!并定义为扩散距离$扩散映射的主要思想

就是在尽可能保持扩散距离的前提下获取数据的低维流形结

构$

对给定的
)

维数据集
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#的流形特征
N

$首

先根据数据点构建一个与之对应的带有权值的图
8

!使用高

斯核函数计算图中节点之间的权值!并由所有权值组成一个

权值矩阵
0

!其元素为
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其中!

'

为高斯核宽度参数$

然后对矩阵
0

进行归一化处理!使
0

的每行元素之和

单位化为
.

!从而得到归一化后的权值矩阵
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#是数据点之间的一步转移概率矩阵!其中每一行表

示对应数据点随机游走到其他数据点的概率$而对于
O

步转

移!即经过
O

步随机游走之后的转移概率矩阵为
1
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$随着
O

的增加!数据集

的局部几何信息被整合在一起$

从式"

!

#可以看出!图中节点越密集!数据点之间随机

游走的步伐就越多!扩散距离就越小$扩散距离考虑了两点

之间所有路径的作用!相比测地距离具有更强的鲁棒性$

最后!以保持扩散距离为前提!提取数据的低维流形
*

$

根据
V63c%L

随机游走的谱图理论!可由"

D

#式的
3

个主特征

向量组成
*
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"
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#

*
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#

!!

值得注意的是!数据点构建的是全局连接图!谱分解得

到的最大特征值"即
!

.

h.

#是平凡的!因此要舍弃其对应的

特征向量
&

.

$那么!
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可由其余
3

个主特征向量构成
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模型的构建
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流形特征提取

流形给出了一种表现同类事物共性的新形式'

.D

(

!即可

由其样本数据所位于的流形结构来体现$流形学习谱方法可

以在低维特征空间中体现流形上不同区域的差异!提取的流

形特征也有利于进一步的聚类或分类任务$传统的线性谱方

法!如
GJ9

在处理非线性的太赫兹光谱数据时!不能有效逼

近光谱数据点所位于的流形$因此!本文利用扩散映射这种

非线性流形学习谱方法提取太赫兹光谱内在流形特征!考虑

到实际计算的复杂度和准确性!一般采用一步转移概率矩阵

"即
Oh.

#$具体步骤如下%
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!

对给定的太赫兹光谱数据进行预处理!构建高

维观测样本集
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使用扩散映射方法得到样本集的
V63c%L

转移

概率矩阵
1

"

.

#并对其进行谱分解$将特征值从大到小排列%

!

.

h.

7!

*

8

3

8!

M

8
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!舍弃平凡特征值
!

.

h.

及其对应的

常量特征向量
&

.

&
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!

根据以下判定规则得到高维太赫兹光谱数据本

征维数的估计值!进而在该估计值所对应维数的特征空间中

提取太赫兹光谱的流形特征$

"

.

#若
1

"

.

#的前
3j.

"

3j.

)

M

#个特征值之间数值相差

不大且都接近于
.

!同时
!

3j.

8!

3j*

!则本征维数的估计值为

3

&

"

*

#若
1

"

.

#的特征值不符合"

.

#的条件!则计算相邻特征

值的差值!若某个特征值
!

3j*

突然减小!即
!

3j.

\

!

3j*
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G
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Gj.

"

3j.
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G

:

M

#!且
!

3j*

的值也很小!同样可得到本征

维数的估计值为
3

$
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分类

支持向量机"

/$V

#是一种二分类的分类器!它的机理是

在两类样本之间构建一个最优分类超平面!即在保证分类精

.E!*

第
#

期
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!
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度的条件下使该超平面两侧与最近样本点的距离最大化$针

对多分类问题!采用一对一"

%70,L034;4,%70

#策略!在任意两

种待分类样本之间均设计一个二分类器!并最终构造一个多

分类支持向量机"

V,/$V

#$分类时!根据每一个
/$V

的判

图
(

!

太赫兹光谱识别流程图
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,
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!
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定结果对输入样本进行投票!得票最多的类别就是输入样本

所属的类别$于是!用提取的流形特征结合多分类支持向量

机构建分类模型!最终实现太赫兹光谱的识别$

采用扩散映射提取太赫兹光谱的流形特征与利用

V,/$V

对太赫兹光谱进行识别的流程如图
.

所示$

*

!

实验与结果

$-(

!

数据

由于不同太赫兹光谱系统设定的带宽和采样频率等参数

并不一致!以及受到实验条件的影响!最终获得的太赫兹光

谱会含有噪声且光谱分辨率不尽相同$针对这些问题!首先

利用
/,U

滤波器对太赫兹光谱进行滤波!然后截取相同频段

的光谱!利用三次样条插值法得到统一分辨率的光谱数据$

实验以
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!
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0726%40
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V6&2M0K6%40

和
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)

26%40

的太赫兹透射光谱为例!对这

十种物质各自测量
.--

次得到的太赫兹光谱样本进行滤波!

截取
-'H

#

EFRb

频段!经过三次样条插值处理后得到统一

分辨率的光谱数据集!每条光谱曲线的数据点均为
E!DH

个$

从每种物质滤波后的
.--

个光谱样本中随机抽取一条光谱曲

线如图
*

所示$

图
$

!

十种物质的太赫兹透射光谱曲线
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,
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!
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设置

根据光谱曲线的整体差异!将这十种物质的太赫兹透射

光谱分为
8626402,.

和
8626402,*

$

8626402,.

中五种物质的光谱

曲线差异很大!谱线均有明显的波峰"谷#&

8626402,*

中五种

物质的光谱曲线相似度很高!谱线均无明显图形特征$然后

由
8626402,.

与
8626402,*

组成
8626402,!

!即
8626402,!

是这十

种物质的光谱集合$

经过迭代实验分析!
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中高斯核宽度参数
'

设定为
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$对样本集
8626402,.

!

8626402,*

和
8626402,!

的转移概率

矩阵进行谱分解!分别将
!

组特征值中最大的前
.+

个特征

值从大到小排序为%
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!

-'.!-D

!

-'.!-!

!

-'.!-*

!3(&

!

8626402,*

h

'

.'-

!

-'HHHH

!

-'HH#.

!

-'HEH.

!

-'H-".

!

-'*+"E

!

-'.#E"

!

-'.#E+

!

-'."H!

!

-'.!D"

!
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-'-+EH

!

-'-+-!

!

-'-+-*

!

-'-!H!

!3(&

!

8626402,!

h

'

.'-

!

-'HHHH

!

-'HHH"

!

-'HHHE

!

-'HHHD

!

-'HHH.

!

-'HH#+

!

-'HH#.

!

-'HEH.

!

-'H-".

!

-'!E.-

!

-'!E-#

!

-'!E-!

!

-'!E-*

!

-'!E-.

!3($

将平凡的最大特征值
.

舍弃之后可以很明显看出!

!

8626402,.

和
!

8626402,*

的第
*

到第
+

个特征值相差不大且都接近于

.

!同时
!

+

\

!

E

9!

E

\

!

"

&

!

8626402,!

的第
*

到第
.-

个特征值相差

不大且都接近于
.

!并且
!

.-

\

!

..

9!

..

\

!

.*

$根据
.'*'.

小节

所述映射理论!

8626402,.

!

8626402,*

和
8626402,!

中的太赫兹

光谱数据本征维数的估计值分别为
D

!

D

和
H

!这样便可在相

应维数的低维空间中提取太赫兹光谱的流形特征$

作为对比实验!分别采用流形学习的线性谱方法
GJ9

以及非线性谱方法
W/QV9G

对太赫兹光谱数据进行降维处

理并提取流形特征$

GJ9

主成分贡献率设置为
-'HE

&

W/Q,

V9G

所要估计的本征维数与
@V

的结果保持一致$

从每种物质的
.--

个光谱样本中随机抽取
!-

个样本作

为测试集!剩下的作为训练集$

V,/$V

选用径向基核函数!

经过十折交叉验证!确定惩罚系数
Ah.-*D

!核函数参数
>

h.-*D

$实验时!分别将训练集的原始数据)

GJ9

主成分)

W/QV9G

以及
@V

提取的流形特征输入
V,/$V

!建立分类

模型!然后用测试集对分类模型进行检测!重复检测
*-

次!

分类准确率由分类正确样本数与总样本数的比值得出$

不同谱方法提取的流形特征的分类准确率如表
.

所示$

表
(

!

不同谱方法提取的流形特征的分类准确率

)0:1/(

!

J1055+;+206+340228702

B

3;?04+;31.;/0687/5/W67026/.

:

B

.+;;/7/465

9

/26701?/6>3.5

准确率+
C

8626402,. 8626402,* 8626402,!

原始数据
#E'#! ##'." #+'!!

GJ9 H*'." H- ##'#!

W/QV9G H+'+ HD H*'+

@V .-- H#'+ HE

!!

由表
.

可知!相比于原始数据!使用
GJ9

!

W/QV9G

和

@V

提取的光谱流形特征在
V,/$V

分类器中的识别率较

好!

V,/$V

分类器在
8626402,.

上的识别率要高于
8626402,

*

$由于
8626402,*

中五种物质的太赫兹光谱曲线整体十分相

似!导致
V,/$V

分类器更容易产生误判$对比实验结果表

明!

@V

提取的光谱流形特征区分度更高!其中!

GJ9

在处

理非线性的太赫兹光谱数据时!会使光谱样本之间产生较多

混叠!尤其是当谱线整体差异很小时!这种情况更为严重!

这也就导致得到的主成分的分类效果很不理想$

!!

实验时发现!在不同本征维数估计值所对应维数的特征

空间中!

W/QV9G

提取的流形特征的识别率有所差异$图
!

为
W/QV9G

和
@V

分别将
!

个太赫兹光谱数据集映射到低

维空间时!不同本征维数估计值对
V,/$V

分类器识别率的

影响$

图
G

!

在不同维数特征空间中提取的

流形特征的分类准确率

!+

,

-G

!

J1055+;+206+340228702

B

3;?04+;31.;/0687/5/W67026/.

;73?.+;;/7/46.+?/45+3453;5

9

02/

!!

数据的本征维数是对数据进行建模所需自由变量的最少

数目$过高估计将会引入许多伪成分!过低估计则会丢失大

量有价值的信息$本征维数估计准确与否将直接影响在低维

空间中提取的特征的效果$从图
!

中可以看出!

W/QV9G

需

要通过迭代的方式调整本征维数的估计值以使得分类结果最

优!这不利于太赫兹光谱的快速精准识别!而
@V

则可以直

接得到
!

个太赫兹光谱数据集中光谱数据本征维数的估计值

分别为
D

!

D

和
H

!均低于
W/QV9G

的最优估计值
..

!

.-

和

.*

$而且
@V

在相应低维空间提取的流形特征的识别效果也

更好!这是因为
@V

中扩散距离考虑了两个数据点之间所有

路径的贡献!相比
W/QV9G

中的测地距离对噪声干扰的鲁

棒性更强$

!

!

结
!

论

!!

针对部分化合物太赫兹透射光谱无明显图形特征)谱线

整体相似而难以识别的问题!本文提出一种基于扩散映射的

太赫兹光谱识别方法$利用扩散映射这种流形学习谱方法直

接对太赫兹光谱数据集进行学习!提取太赫兹光谱的流形特

征!使用多分类支持向量机对太赫兹光谱进行识别$相比流

形学习线性谱方法!扩散映射能够有效发掘高维非线性太赫

兹光谱数据内嵌的低维流形结构!并能直接得到其本征维数

的估计值$该方法提取的流形特征区分度较高!对于谱线整

体差异较大或是非常相似的太赫兹光谱均有很好的识别效

果$所以!基于扩散映射的太赫兹光谱识别方法在未来光谱

数据识别领域具有很好的应用前景$
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Ò%;376&%P/%P2e630

"软件学报#!

*-.!

!

*D

"

..

#%

*E+EO

'

..

(

!

Wb

N

;:038%,$038:

<

;:03Y

!

0̀74407=

!

U%B0b,JM%L6^O(0;3%1%B

)

;2:7

<

!

*-.+

!

.DH

"

+

#%

.*HHO

'

.*

(

!

[67

<

^

!

[67

<

A

!

:̂=OW02J%B

)

;203$:4:%7

!

*-.+

!

H

"

+

#%

E++O

'

.!

(

!

R%3L62M@

!

_&:17

5

`

!

S3;2%L4c

5

SOJ%77012:%7/1:0710

!

*-.E

!"

.

#%

.O

'

.D

(

!

:̂4X%6G`U

!

V632:7,U;03303%`@

!

$0&&:8%9OYK

)

032/

5

420B4e:2M9

))

&:162:%74

!

*-.+

!

D*

"

**

#%

#H#*O

)/70>/76UC

9

/2673523

9

+2'./46+;+206+34<+6>%+;;85+34P0

9

5
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