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一种基于统计流形的光谱信息散度颜料识别方法
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摘要　每种物质都有其独特的光谱信息,因此可以根据光谱信息来鉴定物质.研究了基于统计流形的光谱信息散

度颜料识别方法,将统计流形上的黎曼度量作为信息散度中新的度量标准.利用提出的新方法与传统光谱反射率

匹配方法对４种常用矿物颜料进行光谱匹配,并将匹配结果进行比较.实验结果表明:利用基于统计流形的光谱

信息散度方法,解决了概率变化量的几何度量问题,光谱信息匹配识别物质的精度得到了显著提高.
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１　引　　言

中国古代壁画最早可以追溯到古石器时代,那
时它是一种重要的记事符号.随着人类文明的发

展,壁画作为建筑的附属部分,通常创作在建筑物的

墙壁、天花板上,以达到美化建筑的功能.壁画的绘

画手法、题材、内容,以及颜料的制作和使用等[１],向
人们提供了珍贵的历史信息.
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在丰富多彩的颜料世界里,矿物颜料是人类最早

青睐的对象之一.从最早的古壁画、艺术品,到现代

的油画、水彩画等,矿物颜料是不可或缺的.我国古

代的能工巧匠利用颜料绘画出了色彩绚丽的彩绘,而
这些文物已成为中国古代文明的重要组成部分,具有

极高的历史和文学价值,其中矿物颜料[２]发挥了重要

作用.古代文物具有不可再生性,随时间的延长,颜
料的色泽会出现不同程度的失真,失去了原有的绘画

风采,因此对古代文物所用颜料的鉴定和识别研究,
既有利于研究文物的历史价值,也有利于保护文物.

已有许多现代分析技术被应用于文物颜料的鉴

定识别中.利用化学手段直接检测颜料的成分,或
通过光谱仪器获取文物的光谱信息,利用文物反映

出的光谱信息对颜料进行鉴定识别.对文物颜料材

质的鉴定识别技术[３Ｇ５]大多数都是有损或微损的,如

X射线衍射(XRD)、X射线荧光光谱分析(XRF)
等[６Ｇ７]方法,需要在文物上取样,会对文物造成一定

的破 坏.理 想 的 颜 料 鉴 定 识 别 技 术 应 是 无 损

的[８Ｇ１０],无损的分析方法主要有色散分析法[１１]、光导

纤维反射光谱技术(FORS)[１２Ｇ１３]、拉曼光谱分析技

术[１４]、光谱相似度匹配(SCF)算法等.传统的光谱

相似度匹配算法[１５Ｇ１９]主要包括光谱角填图(SAM)、
光谱特征拟合(SFF)、光谱相似度匹配和光谱信息

散度(SID)等.
本文将光谱信息散度与统计流形引入光谱匹配

中,在光谱信息散度的基础上,将光谱向量概率之差

作为概率变化量,将欧氏度量标准替换成黎曼度量

标准,以实现鉴定识别.利用分光光度计对４种矿

物颜料的光谱反射率进行光谱匹配,分别采用光谱

角填图、光谱相似度匹配、光谱信息散度和统计流形

的光谱信息散度方法进行鉴定识别对比.实验结果

表明,本文提出的基于统计流形的光谱信息散度方

法可以提高对物质鉴定识别的精度.

２　原理及方法

２．１　光谱匹配方法

一般情况下,光谱匹配计算是通过对两条物质

的光谱数据匹配来识别物质的,将匹配算法计算得

到的光谱曲线与已记录的光谱曲线集合进行比较,
求得两条曲线之间的相似性或差异性.目前较为成

熟的光谱相似度算法包括光谱信息散度、光谱角填

图和光谱相似度匹配.

１)光谱信息散度

光谱信息散度[２０]是一种基于信息论衡量两条

光谱之间差异的波谱分类方法.将光谱向量看作是

随机变量,基于概率统计理论分析两个随机向量的

相似度.光谱信息散度的表达式为

DKL x‖y( ) ＝∑
n

i＝１
p xi( ) －p yi( )[ ]

lgp xi( )[ ] －lgp yi( )[ ]{ },(１)
式中xi、yi 分别为参考光谱和测试光谱,n 为测试

光谱与参考光谱重合的波段数量,p xi( )＝xi ∑
n

i＝１
xi
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　　光谱信息散度的值越小,说明两组光谱越相似.

２)光谱角填图

光谱角填图将光谱向量作为N 维空间矢量,其
广义夹角可用反余弦方式表示:

θ＝arccos
∑
n

i＝１
xiyi

∑
n

i＝１
xi ∑

n

i＝１
yi

, (３)

式中θ的取值范围为(０,π/２),其值越小,夹角越小,
光谱越相似.

３)光谱相似度匹配

光谱相似度匹配法需要一个指标来衡量整个测

量波长范围内光谱的相似程度,可以利用相关系数

进行测度,相关系数的公式为

k＝
δ２ij

δiiδjj
＝
∑
n

k＝１
xi k( ) －xi[ ] yi k( ) －yi[ ]{ }

xi k( ) －xi[ ] ２ yi k( ) －yi[ ] ２
,

(４)
式中xi、yi为平均光谱,δij为协方差,δii、δjj为标准

差,xi k( ) 为一种光谱分量,yi k( ) 为另一种光谱分

量.相关系数范围为(－１,１),越接近于１说明两种

光谱越相似.
以上三种传统的光谱匹配方法在以欧氏度量为

度量标准的情况下,无法解决几何度量问题.本课

题组用黎曼度量标准代替欧氏度量标准,成功解决

了几何度量问题,提高了区分精度.

０１３００２Ｇ２
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２．２　统计流形

集合S＝ p x,θ( ) θ∈Θ{ } 称为统计流形[２１].
其中:x 为样本空间X 中的随机变量;p x,θ( ) 为x
的概率密度函数,满足一定的正则条件;θ 是一个m
维向量,θ＝[θ１,θ２,,θm]∈Θ,Θ 为m 维实空间

Rm 的开集.概率归一化为∫Xp x,θ( )dx＝１.
在统计流形上,用费舍尔的信息矩阵作为黎曼

度量,公式定义为

gjk θ( ) ＝

∫X

∂lgp x,θ( )

∂θj

∂lgp x,θ( )

∂θk
p x,θ( )dx, (５)

式中gjk θ( ) 为黎曼度量,θj、θk 为数据分量.
对样本空间X 内所有的x 进行积分,变量θ 看

作是统计流形的坐标系.
将自信息量i x,θ( )＝－lgp x,θ( ) 代入(５)

式,定义新的等价形式,(５)式变为

gjk θ( ) ＝∫X

∂２ix,θ( )

∂θj∂θk
p x,θ( )dx＝
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２．３　统计流形的信息散度(SMKL)
对于一组观测数值 x１,x２,,xn{ }和概率分布

模型p x,θ( ),θ是需要估计的参数.对于参数的变

化(自变量),可以直接采用欧氏度量计算估计参数

的变化量Δθ,但由于自变量变化导致因变量变化,
也就是概率的变化无法用欧氏距离度量.度量概率

分布满足信息散度,于是对应的概率分布p x,θ( ) 和

p x,θ＋Δθ( ) 的信息散度为

DKL p x,θ( ) ‖p x,θ＋Δθ( )[ ] ＝

∫
＋∞

－∞

p x,θ( )lg
p x,θ( )

p x,θ＋Δθ( )
dx. (７)

　　利用统计流形和黎曼度量标准简化信息散度的

计算,则(７)式可以写成:

DKL p x,θ( ) ‖p x,θ＋Δθ( )[ ] ＝

∫
＋∞

－∞

p x,θ( ) lgp x,θ( ) －lgp x,θ＋Δθ( )[ ]dx,

(８)
令 lg p x,θ( ) ＝ f θ( )、lg p x,θ＋Δθ( ) ＝
fθ＋Δθ( ),再结合函数展开式,可以得到:

fθ＋Δθ( ) ≈fθ( ) ＋ΔθTfθ( )
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　　结合(８)式和(９)式可得到:

DKL p x,θ( ) ‖p x,θ＋Δθ( )[ ] ≈

∫
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－∞
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Δθ}, (１０)

对于(１０)式的一次项积分,可以得到:

∫
＋∞

－∞

p x,θ( )ΔθT ∂
∂θlgp x,θ( )dx＝０. (１１)

于是(１０)式可以简化为

DKL p x,θ( ) ‖p x,θ＋Δθ( )[ ] ≈
１
２Δθ

TG θ( )Δθ, (１２)

式 中 G θ( ) ＝ ∫
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２．４　基于统计流形的光谱信息散度方法(SMSID)
统计流形的光谱信息散度方法将黎曼度量作为

新的度量标准,利用光谱信息相对熵对两条光谱进

行相似度计算.将两个光谱向量的分量差值Δp 作

为概率变化量,将其代入(７)式可得到新的信息散度

公式:

DKL p‖ p＋Δp( )[ ] ＝

∫
＋∞

－∞

plg
p

p＋Δp
dp, (１３)

式中p 为分量概率矩阵.
经过统计流形的黎曼度量标准可以将(１３)式转

化为

DKL p‖ p＋Δp( )[ ] ≈
１
２Δp

TG p( )Δp. (１４)

　　每种颜料都有其特有的光谱曲线,颜料光谱

曲线的形状有S型、钟型和斜线型,由于颜料配制

浓度的不同或加入增强附着力的物质不同,会导

致不同种颜料的光谱曲线极其相似.传统的光谱

匹配算法在进行光谱相似度匹配时具有区分度

低、光谱相似度匹配值大的缺点.区分度低会导

致在光谱匹配过程中无法通过设定阈值的方式区

分颜料,从而对匹配结果产生影响.通过设定阈

值的方式区分颜料时,阈值设定的过大就会导致

颜料的匹配准确度降低,阈值设定过小则会导致

０１３００２Ｇ３
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无法从匹配结果中判定出所用的颜料,对文物研

究具有不科学性、不真实性.针对传统光谱匹配

算法存在的问题,本课题组提出了基于统计流形

的光谱信息散度方法,该方法可提高光谱相似度

匹配值的精度,使匹配值的取值范围更小,能更有

效地区分颜料.

２．５　算法步骤

算法步骤如下:

１)选 取 两 组 光 谱 向 量,分 别 设 为 x ＝
x１,x２,,xn[ ] 和y＝ y１,y２,,yn[ ],求得光谱

向量 x 和 y 的 第 i 个 分 量 的 概 率 分 别 为

p xi( )＝xi ∑
n

i＝１
xi和p yi( )＝yi ∑

n

i＝１
yi.

２)计 算 两 组 光 谱 向 量 之 间 的 概 率 差 值

Δpx y( )＝p xi( )－p yi( ) 和 Δp y x( ) ＝
p yi( )－p xi( ).

３) 将 光 谱 向 量 之 差 Δp x y( ) 代 入

DKL x‖y( )＝ px( )‖p x＋Δpy x( )[ ]{ } 中,计算

出光谱信息散度值.

４)循 环 步 骤 ３),将 光 谱 向 量 之 差 替 换 成

Δpx y( ),计算出DKL y‖x( ).

５)将DKL x‖y( ) 和DKL y‖x( ) 相加得到综合

的光谱信息散度值.

３　颜料数据采集

３．１　实验仪器

实验仪器为海洋光学SpectroSuite分光光度

计,测量波长范围为２００~１１００nm,光谱数据采集

波 长 为 ３８０~７８０nm,光 谱 数 据 采 集 间 隔

为０．８nm左右.采用 MATLAB软件仿真,计算机

硬件 环 境 为:Windows７６４位 系 统,I５处 理 器,

２GB内存.

３．２　颜料参考

中国古代彩绘所用颜料种类比较多,不同时

期使用的颜料也有所不同.由于历史变迁,彩绘

受到了不同程度的损伤,表面颜料色彩比较暗淡.
中国古代壁画颜料的使用情况不一,有些朝

代使用的基本都是矿物颜料,有些朝代使用的是

矿物和植物颜料,有些朝代则是将国外颜料与已

有的天然颜料混合使用.古代壁画常用颜料如表

１所示.若修复彩绘时使用的颜料与彩绘本身的

颜料不一,研究时会产生误区,无法还原壁画本身

的绘画面貌.因此,明确颜料使用的情况对文物

的保护具有着重要意义.

表１　古代壁画常用颜料

Table１　FrequentlyＧusedpigmentsofancientfrescoes

Colour
Pigment

Mineral Animalandplant

White
Chalk(lime,calcite),

ceruse
Clamshell

powder

Red
Ironoxidered
(ochre,redsoil,

vermilion,andredlead)
Rouge

Yellow Naturals,realgar
Gamboge,

ZhiHuang

Green
Malachitegreen
(malachite)

ZhiLü

Blue Azurite,ultramarine Anthocyanin

Black Black

Gold Goldmud

Silver Silvermud

Glue Bovineglue(boneglue)

３．３　矿物颜料光谱数据的采集

颜料的光谱曲线各有特征,通过其波形、特征吸

收位置、反射率大小等可对未知颜料进行鉴定识别.
本课题组采用的数据是４种常用矿物颜料(石青、石
绿、银朱、铅丹)的光谱反射率,将颜料分成等量的两

份,涂成颜料块,颜料样本块如图１所示.颜料块制

作步骤如下:

１)先将颜料用适量的清水浸透,待全部融化

后方 可 使 用(矿 物 质 块 状 颜 料 本 身 是 加 胶 后

的颜料).

２)倒出所需量的胶粒(明胶),加入４倍清水,
待胶粒膨胀后,再加入５~６倍温度为８０℃的热水,
充分搅拌成透明胶液;取出所需用量的矿物粉末,加
入同等量的胶液后用乳钵研磨,待充分调和成糊状

后加入清水稀释.加入清水量的多少可以控制颜料

的浓度.

３)在木基板上面均匀涂抹薄薄的一层碳酸钙

(CaCO３),待其干燥后画好方格,再用刷子平涂矿物

颜料.矿物颜料是颗粒状沉淀颜料,若平涂１~２遍

也不均匀时,待其干后再涂３~４遍即可达到饱和的

发色效果.加胶要适度,以干后不脱落为宜.
通过分光光度计测得这两份不同浓度颜料的光

谱反射率曲线,分光光度计及实验环境如图２所示.
在图２中,１为光谱仪,２为光源,３为光纤,４为积分

球,５为标准白板,６为便携式计算机.为了去除噪声
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图１ 石青、石绿、银朱、铅丹４种矿物颜料样本

Fig敭１ Fourkindsofmineralpigmentsamplesofazurite malachitegreen vermilion andredlead

的影响,选择平滑次数为２、平滑度为４,并将积分球

对准标准白板进行光谱曲线校正,以达到平滑曲线的

目的.积分球的孔径为８mm,积分球利用全反射、漫
反射对光谱反射率进行处理.光谱仪通过光纤与积分

球连接,被检测的光谱信号通过光纤输送到光谱仪中,
再通过USB接口与计算机相连,完成对数据的采集.

待分光光度计调好后,将积分球放置在颜料色

块上面,待光谱曲线稳定后开始采集光谱数据,结果

如图３所示.由图３可以看出:相同颜料的光谱曲

线波形基本一致;由于颜料的浓度不同,光谱反射率

的吸收百分比有比较明显的差异.
图２ 分光光度计及实验环境

Fig敭２ Spectrophotometerandexperimentalenvironment

图３ 不同浓度颜料的光谱反射率曲线图.(a)石青;(b)石绿;(c)银朱;(d)铅丹

Fig敭３ Spectralreflectancecurvesofpigmentswithdifferentconcentrations敭 a Azurite  b malachitegreen 

 c vermilion  d redlead

４　实验结果

４．１　实验结果分析

采用三种传统的匹配方法和本课题组提出的匹

配方法对实验数据进行光谱相似度匹配值计算,４
种方法的匹配结果如表２~５所示.由表２~４可以

看出:同种颜料的匹配值比异种颜料的匹配值小;对

于同种颜料,采用光谱角填图和光谱信息散度匹配

判定颜料的阈值比采用光谱相似度匹配得到的匹配

阈值小.异种颜料具有明显的形状差异,但对同种

颜料而言,判定阈值大小的设定会显著影响颜料的

匹配值.
由表５可以明显地看出,本课题组提出的方法

跟其他三种传统匹配方法相比,相似度匹配结果的
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表２　光谱信息散度方法的匹配结果

Table２　SpectralmatchingresultsofSIDmethod

Pigment Azurite
Malachite

green
Vermilion Redlead

Azurite ０．０１５０ ０．１０４１ ０．４９０７ ０．６２５１
Malachitegreen ０．１０５４ ０．０１６３ ０．６６２５ ０．７５４７
Vermilion ０．４６２１ ０．５８７９ ０．０００５ ０．０２１０
Redlead ０．６５３８ ０．７３８１ ０．０２６９ ０．０００７

表３　光谱角填图方法的匹配结果

Table３　SpectralmatchingresultsofSAM method

Pigment Azurite
Malachite

green
Vermilion Redlead

Azurite ０．１２１５ ０．４３６０ ０．８９４０ ０．９３５０

Malachitegreen ０．４４８４ ０．１１３６ １．０３３５ １．０３６７

Vermilion ０．８６５０ ０．９７６２ ０．０２５２ ０．１３１３

Redlead ０．９２１２ ０．９９３５ ０．１３９４ ０．０１５７

表４　光谱相似度匹配方法匹配结果

Table４　SpectralmatchingresultsofSCFmethod

Pigment Azurite
Malachite

green
Vermilion Redlead

Azurite ０．０４０２ ０．４３７８ １．６７８８ １．７４８２

Malachite

green
０．４２２２ ０．０２３８ １．８０３２ １．７４６６

Vermilion １．５２９０ １．７００７ ０．００１２ ０．０２９３
Redlead １．６１１２ １．６５４４ ０．０３１２ ０．０００１

精度显著提高,同种颜料的光谱相似度匹配值明显

低于两种不同颜料的光谱匹配值.光谱曲线形状为

S型(红色)和钟型(蓝、绿色)的颜料其各自的光谱

相似度匹配值比S型颜料对钟型颜料的光谱相似度

匹配值小,有利于鉴定颜料.
将本课题组提出的新方法与三种传统光谱匹配

方 法的匹配结果进行对比,匹配结果如表６所示.
表５　SMSID方法匹配结果

Table５　SpectralmatchingresultsofSMSIDmethod

Pigment Azurite Malachitegreen Vermilion Redlead
Azurite ０．２２１×１０－１２ ０．６８８×１０－１１ ０．８０８×１０－１１ ０．１０７×１０－１０

Malachitegreen ０．６８８×１０－１１ ０．２０７×１０－１２ ０．１０８×１０－１０ ０．２２７×１０－１０

Vermilion ０．９６８×１０－１１ ０．８４５×１０－１１ ０．５７７×１０－１３ ０．２０１×１０－１１

Redlead ０．１４１×１０－１０ ０．２０９×１０－１０ ０．２４５×１０－１１ ０．９７３×１０－１４

可以明显地看出,与三种传统的光谱匹配方法相比,
所提方法得到的光谱相似度匹配精度显著提高.表

６中光谱曲线形状为S型(红色)的颜料的相似度匹

配值更加明显,但光谱曲线形状为钟型(绿、蓝色)的
颜料的相似度匹配精度没有那么明显.

表６　４种匹配方法的结果对比

Table６　Resultscomparisonoffour

spectralmatchingmethods

Pigment SMSID SID SAM SCF
Azurite ０．２２１×１０－１２ ０．０１５０ ０．１２１５ ０．０４０２
Malachite

green
０．２０７×１０－１２ ０．０１６３ ０．１１３６ ０．０２３８

Vermilion ０．５７７×１０－１３ ０．０００５ ０．０２５２ ０．００１２
Redlead ０．９７３×１０－１４ ０．０００７ ０．０１５７ ０．０００１

４．２　算法比较

信息散度是通过欧氏距离度量来衡量两个随机

分布之间距离的.当两个随机分布相同时,信息散

度值为零;当两个随机分布的差别较大时,信息散度

值也会较大.如果两条不同颜料的光谱向量曲线极

其相似,通过欧氏距离度量会无法识别,本课题组提

出的算法是将黎曼度量作为欧氏距离空间的点乘几

何度量问题,减小了距离计算的误差,达到了较高的

相对精度.

５　结　　论

提出了一种基于统计流形空间上的信息散度方

法,该方法将信息散度的度量标准转换成黎曼度量,
对两组光谱向量的分量概率分别求取相互之间的差

值,将光谱向量的分量概率之差作为概率变化量,通
过光谱信息对颜料进行鉴定识别,有效地提高匹配

结果的精度.不同颜料具有不同的光谱曲线,从颜

料的光谱信息可以准确判定颜料类别,对所使用颜

料的判定具有重要的参考价值.从实验结果可以看

出,基于统计流形空间的信息散度方法比传统光谱

匹配方法的精度更高,可以减小对颜料鉴定识别产

生的误差,为未知彩绘颜料的鉴定识别奠定了基础.
本课题组对颜料的鉴定识别未考虑彩色文物的

绘画载体基质对光谱反射率的影响,也未涉及对未

知颜料的鉴定识别等问题.随着后续研究的深入展

开,这将是今后研究工作的重点.
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