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基于K 近邻算法的塑钢窗拉曼光谱分析
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摘要　拉曼光谱技术在法庭科学中有着广泛的应用.采用显微激光拉曼光谱分析技术和K 近邻算法对２５个塑钢

窗样本进行研究.通过主成分分析提取到５个主成分,并运用训练样本为测试样本的方法进行交互验证.当 K＝
１时,测试样本的出错率最低,以区分贡献值最高的三个特征变量为参数建立分类模型,实现了对未知变量的准确

归类,模型总分类准确率可达７１％,区分效果良好,比直接通过谱图比较得到的结论更加准确.
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１　引　　言

塑钢窗的检验鉴定是理化物证中的一项重要工

作[１],在相关案件中,其能快速划定侦查方向,为侦

查破案提供帮助.塑钢窗由聚氯乙烯树脂[２]、氯化

聚乙烯[３]、钛白粉[４]、丙烯酸酯类共聚物[５]和其他添

加剂[６]组成,是目前新型建筑的主要材料之一.拉

曼光谱技术[７Ｇ１０]是法庭科学微量物证检验中最常用

的技术之一,具有信息丰富、制样简单、水的干扰小

等优点,能实现无损分析,可用于食品安全[１１]、农业

工程[１２]和考古研究[１３]等方面.

K 近邻算法是一种基于距离度量的有效分类

方法,其主要原理是从训练集中找到和新数据最接

近的k条记录,并根据其主要分类决定新数据的类

别.在分类过程中,新数据只与近邻的几个样本相

关,不使用额外数据,也不需要事先确定类别数量,
就能达到理想的分类效果.该算法克服了样本类别

数量不均的弊端[１４],无需估计参数和训练,易于实

现,在模式识别等领域具有广泛应用.本文使用显

微激光拉曼光谱分析技术和 K 近邻算法对塑钢窗

进行建模区分,以期为塑钢窗种类鉴别提供一定的

参考依据.
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２　实　　验

２．１　实验样本

从收集到的２５个不同品牌和型号的塑钢窗样

本中选取２３个作为后期建模时的训练样本.其中

“海螺１”标记为“New１”,“实德８”标记为“New８”,
作为未知样本.

２．２　实验仪器及参数设置

实验仪器包括:显微激光拉曼光谱仪(Nicolet
AlmegaXR,７８０nm激光光源,１８００line/mm光栅

分光,物镜倍数为５０×,波长能量为２．０mW,扫描

时间为８s,曝光次数为４,针孔直径为３００μm,光谱

分辨率约为１cm－１,测量范围为３１００~２００cm－１)、
手术刀、镊子、显微镜.

３　结果与讨论

３．１　拉曼光谱分析

２３个样本的拉曼光谱如图１所示.“实德４”和
“实德６”的拉曼光谱如图２所示.由图１和图２可

见:两图拉曼光谱的峰型和峰数几乎一致,相对峰高

的差异较小;在２９００cm－１处均出现了一个高强度

的 尖 峰,且 峰 型 与 出 峰 位 置 相 同;在 ２８００~
１７００cm－１范 围 内 未 形 成 明 显 的 峰;在 １５００~
１２００cm－１范围内,样本均出现了左高右低的三峰;
在１０００~３００cm－１范围内,各样本的出峰位置、峰
型与相对峰高差异较明显,谱图存在交叉重叠的现

象.因为塑钢窗是混合物,其组分和添加剂会相互

干扰,无法直接通过谱图实现对样本的有效区分,所
以需要综合考察样本间的差异,构建对上述样品具

有高鉴别能力的分类模型.

图１ ２３个样本的拉曼光谱

Fig敭１ Ramanspectraof２３samples

３．２　K 近邻算法

K 近邻算法是一种有监督模式识别的方法,具
体描述如下[１５]:在N 个已知样本中找出χ(χ 为N

图２ 实德４和实德６样本的拉曼光谱

Fig敭２ RamanspectraofShide４sampleandShide６sample

个样本中的一个样本的K 个近邻,在这 K 个样本

中,设来自ω１ 类的样本有N１ 个,来自ω２ 类的样本

有N２ 个,,来自ωi 的样本有Ni 个.若 K１,

K２,,Kc 分别是K 个近邻中属于ω１,ω２,,ωc

类的样本数,则可以定义判断函数φi(x)为

φi(x)＝ki,i＝１,２,,c, (１)
式中:ki 为Ki,即K 个近邻中属于ωi 的样本数.

决策规则为:若φi(x)＝max{φi(x)},则决策

x∈wi(wi 为第i类样本).
运用K 近邻算法建立数学模型时,主要考虑K

值的选取.K 即K 个距离最近的“邻居”,在建模过

程中,K 值过小会降低分类精度,过大可能会增加

噪声,降低分类效果.通常,K 值的设定采用交叉

检验的方式(以K＝１为基准),低于训练样本数的

平方根即可.借助K 近邻算法建模之前,需对光谱

数据进行预处理,使不同数量级的数据之间可以比

较,同时删去重复变量,保证新变量尽可能保持原有

的信息.
以样本在３１００~２００cm－１范围内的光谱数据

为基础,采用Z 标准化[１６],结合主成分分析[１７]法,
求得协方差矩阵的特征变量和特征根,计算得到样

本的５个主成分,部分结果如表１所示.
表１　７个样本的主成分分析结果

Table１　Principalcomponentanalysisresultsof７samples

Sample PCA１ PCA２ PCA３ PCA４ PCA５
Hailuo１ ５．６９０５２ ４．１２０７９ ９．６２７３７ ３．８５８００ ０．０１５３４
Hailuo２ １．２３３５６ １．３８６０９ ０．７７２１６ ０．６８１４９ ２．６０５４６
Hailuo３ １．８４２９４ ９．４９００６ ３．６９６２６ ２．０８４７７ ０．３９５３０
Hailuo４ ０．２６７０５ ８．４６７５１ ６．７３７５７ ３．１３０７３ １．７０４２５
Hailuo５ ２．７３１９４ ３．３４７７０ ８．２２７８４ ７．５４４５９ ０．８１４６３
Hailuo６ ４．０２３６４ ４．３９４９２ ５．８８５５６ ０．４４３４８ ３．４７５４８
Jinpeng１ ８．３６９９９ ６．３８７６７ ０．１６１０８ ０．３６１５７ ０．３８６３２

　　以各样本的５个主成分为特征变量,运用训练样

本即为测试样本的方法交互验证[１８],建立K 近邻算

０５３００１Ｇ２
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法模型对各样本进行分类,得到了如图３所示的K
选择错误统计图和如图４所示的特征变量重要性图.

图３ K 选择错误统计图

Fig敭３ Kparametererrorstatisticalchart

图４ 特征变量重要性图

Fig敭４ Significancechartofcharacteristicvariables

由图３可知,模型分类的错误率随K 增大呈递

增的趋势,K 为１时的错误率最低,模型能较大程

度地实现样本间的区分.在图４中可以看出５个特

征变量在做出预测时的重要程度,F４(即特征变量

４)为区分贡献最大的特征,F２ 为区分贡献最小的特

征,５个特征变量的重要程度的和为１.在训练集

中,有些样本包含的信息更为全面,是更值得“依赖”
的.为保证模型建立的合理性,在计算距离时需要

按重要性加权特征进行计算,即给不同的样本施加

不同的权重,增大可信赖样本的权重,降低不可信赖

样本的影响.
选取K 值为１,特征变量贡献值最大的F４、F１

和F３ 变量作为参数,２３个样本作为训练集,“New
１”和“New８”作为未知样本,建立分类模型,得到了

如图５所示的各样本特征空间模型的交互式图和如

表２所示的未知样本的预测结果.
由图５可知:样本有６个聚集区域,共分成了８

类,B、C、D三类样本的分类情况较为明显,分类效果

较好;A和E两类样本分布集中,聚敛程度较大,其在

特征变量F４、F１ 和F３ 空间中的区分能力仍存在一

定不足;G和H两类样本的离散程度较大,表明样本个

图５ 特征空间模型的交互式图

Fig敭５ Eigenvectorsspacemodelinteractivegraphic

表２　未知样本的K(K＝１)个最近相邻和最近距离

Table２　K(K＝１)nearestneighborandnearestdistance
ofunknownsamples

Predictionsample Nearestneighbor Nearestdistance

New１ Hailuo５(D) ０．１４５

New８ Shide３(A) ０．１２０

体之间的差异较为明显.由表２可见:当K＝１时,
“New１”和“海螺５”最近,距离为０．１４５,被划分在D
类;“New８”和“实德３”最近,距离为０．１２０,被划分在

A类.两种预测样本均实现了正确的归类识别,分类

正确率达７１％,分类结果较为理想.

４　结　　论

基于K 近邻算法对塑钢窗的拉曼光谱数据展

开挖掘,实现了对未知样本的识别和分类.通过主

成分分析实现了特征变量的提取和量化,避免了K
近邻算法计算量较大带来的不足.通过讨论 K 近

邻算法中K 值的选择和特征变量的贡献值,合理地

建立了分类模型,实现了未知样本的分类.这种分

类方法借助数学运算,综合考察了变量内部的差异,
比直接通过谱图得到的结论更加准确,具有一定的

借鉴意义.在本实验中,分类正确率为７１％,正确

率较低的原因主要是样本数量少,在建立分类模型

过程中,训练样本集的可解释性比较薄弱.虽然本

实验的样本数量有限,但实验方法具有普遍意义,可
为今后塑钢窗等其相关物证的鉴别提供参考.
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