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摘要　近红外光谱数据的高维、高冗余、高噪声和非线性的特性严重影响了光谱相似性度量的准确性,针对该问

题,提出了一种基于网格划分局部线性嵌入(GGLLE)算法的近红外光谱相似性度量方法.首先,根据关键化学成

分在光谱中的表达,将高维光谱数据划分为多个网格子空间.其次,对局部线性嵌入(LLE)算法做了两方面改进,

并采用改进的LLE算法依次实现每个子空间从高维空间向低维空间的特征映射,计算生成子空间的相似度矩阵.

最后,将子空间相似度矩阵归一化处理并求解所累加和生成光谱样本集的相似度矩阵,实现光谱的相似性度量.

实验选取两组某烟草企业提供的烟叶光谱构建了光谱的相似性度量模型,以相似性度量的准确率作为算法优劣的

衡量标准.实验结果表明,GGLLE算法构建的相似性度量模型的准确率为９３．３％,明显优于主成分分析、栈式自

编码器和LLE算法的６４．２％、６７．５％和８２．５％,从而证明了GGLLE算法的有效性.
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Abstract　 The highＧdimension highＧredundancy highＧnoise and nonlinearcharacteristics of nearＧinfrared
spectroscopydataseriouslyaffecttheaccuracyofspectralsimilaritymeasurement敭Aimingatthisproblem a
similaritymeasurementmethodofthenearinfraredspectrumbasedonthegriddivisionlocallinearembedding
 GGLLE algorithmisproposed敭First thehighＧdimensionalspectraldataisdividedintomultiplegridsubspaces
accordingtotheexpressionofkeychemicalcomponentsinthespectrum敭Second twoaspectsforthelocallinear
embedding LLE algorithmareimproved andtheimprovedLLEalgorithmisusedtosequentiallymapthefeature
ofeachsubspacefromhighＧtolowＧdimensionalspaceandcalculatethesimilaritymatrixofthegeneratedsubspace敭
Finally thesubspacesimilaritymatrixisnormalized andthesimilaritymatrixoftheaccumulatedandgenerated
spectralsamplesetistobesolvedtorealizeasimilaritymeasurementofthespectrum敭Twosetsoftobaccoleaf
spectraldataprovidedbyatobaccocompanyareselectedtoconstructa modelofthespectralsimilarity
measurement敭Theaccuracyofthesimilaritymeasurementisacriterionoftheprosandconsofthealgorithm敭The
experimentalresultsshowthattheaccuracyofthesimilarity measurementmodelconstructedbytheGGLLE
algorithmis９３敭３％ whichisobviouslybetterthantheaccuraciesachievedbyprincipalcomponentanalysis stacked
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autoencoders andLLEalgorithms whichare６４敭２％ ６７敭５％ and８２敭５％ respectively敭Thus theeffectiveness
oftheGGLLEalgorithmisproved敭
Keywords　spectroscopy nearＧinfraredspectrum similarity measurement improvedlocallinearembedding
algorithm gridsubspace geodesicdistance highＧdimensionaldata
OCIScodes　３００敭６３４０ ０７０敭４７９０ ０７０敭５０１０

１　引　　言

近红外(NIR)光谱分析技术作为一项“绿色”分
析技术,近几年来被广泛地用于烟草、石油、制药、乳
品、农业等领域[１Ｇ２].而近红外光谱的相似性度量方

法[３]作为此项技术的一个重要部分,有着诸多应用

场景.如在烟草企业中辅助配方设计工作,由于原

材料的生产量有限,当配方中某烟叶出现库存短缺

或价格、质量方面的波动时,需要用另一种品质特征

近似的烟叶来替换.目前,寻找品质特征相近的烟

叶主要依靠配方专家对烟叶常规化学成分、外观质

量等指标的分析[４].但是该方法费时、费力、步骤复

杂且带有配方人员的主观性,已无法满足企业对产

品均匀性的需求.所以,本文致力于寻找一种近红

外光谱的相似性度量方法来代替传统的烟叶品质之

间的相似性度量.相似性度量模式一般包括基于距

离、夹角余弦等,其中距离(欧氏距离)是最常用的相

似性度量方式.但是在处理维数高达上千维的近红

外光谱数据时,多个距离之间的差值变得越来越小,
“距离失效”问题尤为突出.而借助主成分分析

(PCA)进行降维后,又会导致原始样本间距离结构、
拓扑结构发生变化.高维空间中距离度量困难,使
研究者们转向对降维方法的研究,期望通过一种能

尽量保持样本集原有“距离结构”和信息的降维方法

来实现高维向低维空间的转换,从而在低维空间实

现相似性度量.曹鹏云等[５]提出了一种基于核变换

和测地线距离的局部线性嵌入(LLE)算法的相似性

度量方法来度量烟叶相近程度,但LLE算法要求样

本集稠密均匀,对稀疏的光谱样本效果并不理想;丁
玲等[６]利用等距特征映射(ISOMAP)算法对高光谱

遥感数据进行非线性降维,但ISOMAP算法要求数

据所在的流形等距欧氏空间的子集是凸集,但光谱

数据空间难以保证满足凸集条件;并且上述两种方

法都没有考虑到光谱数据高冗余、高噪声的特点,光
谱之间的相似信息通常会被淹没在少数的噪声维

中,最终导致度量结果不准确.
针对上述问题,本文提出了一种基于网格划分

局部线性嵌入算法(GGLLE)的近红外光谱相似性

度量方法.首先,将高维光谱数据根据关键化学成

分在光谱中的主要吸收谱段划分为多个网格子空

间.从高维数据空间的子空间出发,在某些主要维

度上探讨数据间的相似性可以避免光谱中冗余和噪

声维[７]的影响.然后,在LLE算法中,引入测地线

距离[８]代替欧氏距离,解决了欧氏距离在度量高维

数据时出现的“距离失效”问题,并改进了距离计算

公式,使高维空间下的光谱数据集分布更均匀,避免

因光 谱 数 据 样 本 稀 疏 导 致 的 不 确 定 性.采 用

GGLLE算法依次实现每个子空间从高维空间向低

维空间的特征映射,并在低维空间中计算子空间相

似度矩阵.最终生成光谱样本集的相似度矩阵,从
而可以找出相似度最高的光谱.

２　原理与方法

２．１　LLE算法

LLE算法是２０００年由Roweis[９]提出的一种基

于流行的非线性降维方法.它能够在保留数据原有

的几何结构的基础上,有效实现数据从高维空间到

低维空间的映射.LLE算法在降维时能保持样本

的局部不变性特征且具有待定参数少、适用于非线

性数据处理等,已被广泛用于图像识别、高维数据可

视化等领域[１０Ｇ１１].

LLE算法的思想为,假设数据在较小的局部是

线性的,即某一个数据可以由它邻域中的几个样本

来线性表示.例如样本x１ 在它的原始高维邻域里

用K－近邻思想找到和离它最近的k 个(如３个)
样本x２、x３、x４,然后假设x１ 可以由x２、x３、x４ 线性

表示,即

x１＝w１２x２＋w１３x３＋w１４x４, (１)
式中w１２、w１３、w１４为权重系数.在通过LLE降维后,
希望x１ 在低维空间对应的投影x′１和x２、x３、x４ 对应

的投影x′２、x′３、x′４也尽量保持同样的线性关系,即

x′１≈w１２x′２＋w１３x′３＋w１４x′４. (２)

　　也就是说,投影前后线性关系的权重系数w１２、

w１３、w１４是尽量不变或者最小改变的.由此可以看出,
线性关系只在样本的附近起作用,距离远的样本对局

部的线性关系没有影响,因此降低了降维的复杂度.
对N 个样本点的D 维数据集采用LLE算法降

维到d 维(d≪D),步骤如下:

０３３００１Ｇ２
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１)对每个样本点求K 个最近邻点.K 是预先

设定的一个数值.对每个样本点xi(i＝１,２,,

N)通过度量与其他样本点的欧氏距离来选取K 个

距离最小的点作为它的近邻点.

２)计算局部重构权值矩阵W.将每个样本点

由K 个近邻点近似表示的均方差定义损失函数,即

J W( ) ＝∑
N

i＝１
||xi－∑

K

j＝１
wijxj||２, (３)

式中xj(j＝１,２,,K)为xi 的K 个近邻点,wij为

样本点xi 与xj 之间的权重系数.对权重系数wij

做归一化的限制,即∑
K

j＝１
wij＝１.将损失函数矩阵

化为

J W( ) ＝∑
N

i＝１
WT

i xi－xj( ) T xi－xj( )Wi,(４)

式中 Wi＝(wi１,wi２,,wik)T.构 造 矩 阵 Zi＝

(xi－xj)T(xi－xj)并与∑
K

j＝１
wij＝１结合,采用拉格

朗日乘数法求出最优权重系数Wi 为

Wi＝
Z－１

i １k

１TkZ－１
i １k

, (５)

式中１k 为k维全１向量.

３)将数据集所有样本点映射到低维空间.算

法希望降维前后数据保持局部不变性线性,即最小

化损失函数J(Y),表示为

J(Y)＝∑
N

i＝１
||yi－∑

K

j＝１
Wijyj||２, (６)

式中yi 是xi 的输出向量,yj(j＝１,２,,K)为yi

的K 个近邻点.在求解过程中,为了保证输出Y 是

惟一的,要满足如下约束条件,即

∑
N

j＝１
yi＝０,

１
N∑

N

j＝１
yiyT

i ＝Id×d, (７)

用Wi 表示W 矩阵的第i列,Ii 表示N 维单位矩阵

的第i列.那么(６)式可矩阵化为

J(Y)＝∑
N

i＝１
||YIi－YWi||２＝

trYT I－W( ) TI－W( )Y[ ] ＝trYTMY( ) (８)
式中M＝(I－W)T(I－W).要使损失函数值最小,
则取Y 为M 的d 个最小非零特征值所对应的特征

向量.将特征值从小到大排列,第一个特征值几乎

为零,可舍去.通常取第２~(d＋１)间的特征值所

对应的特征向量作为输出结果.

２．２　基于网格划分局部线性嵌入算法

LLE算法适用于非线性数据降维且待定参数

少的情况,但是面对上千维、高噪高冗余、样本稀疏

的光谱数据时仍有不足之处,针对上述问题,做出如

下改进.

１)将光谱数据矩阵划分成多个网格子空间.
光谱数据中大量冗余信息和噪声维对样本间的相似

性度量产生了很大的干扰,样本间的相似信息也会

被淹没在噪声维中,导致度量结果的不准确性.而

且在高维数据中,维数越高,“维度灾难”问题越严

重.因此本文依据文献[１２]给出的特征选择方法

(互信息结合遗传算法的特征选择方法),从光谱矩

阵中分别筛选出对样品 N 种主要化学成分有较强

相关性的特征,并分别生成N 个网格子空间.从子

空间出发度量光谱样本之间的相似性,削弱了“维
度灾难”和噪声维对高维光谱相似性度量的影响,提
高了计算精度.

２)引入ISOMAP中的测地线距离代替欧氏距

离.在高维空间中,欧氏距离未必能够反映两个样

本点的真实距离,在距离计算过程中可能会因两个

曲面距离较小而导致不同曲面上的点进入同一个局

部邻域,从而影响LLE在高维流形数据上的降维效

果.而测地线距离是空间中两点的最短路径,所以

空间中两点的测地线距离比欧氏距离更能反映空间

点的拓扑结构.测地线距离与欧氏距离对比如图１
所示.

图１ 欧氏距离与地测线距离的比较

Fig敭１ ComparisonbetweenEuclideandistanceand

geodesicdistance

图１中,红色线为空间中两个样本点xi 和xj

之间的测地线距离,蓝色线为欧氏距离.样本点xi

到xj 最短路径的权值之和dG(xi,xj)即为两点间

的地测线距离,仿真数据采用 Dijkstra算法计算

得到.
改进LLE算法的距离计算公式.光谱数据样

本集难免分布不均匀,LLE算法在样本点稠密区域

较小的K 值就可以取得良好的效果,而在样本点稀

疏区域为了保持各样本点之间的相对位置关系,往
往需要较大的 K 值.在LLE计算过程中 K 值是

唯一的,所以只有改善样本集的分布,使其分布均匀

０３３００１Ｇ３
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才能避免上述问题.本文改进的距离计算公式为

Dij ＝
２dG xi,xj( )

Mi＋Mj
, (９)

式中:dG xi,xj( ) 表示xi,xj 两个样本点之间的测

地线距离;Mi、Mj 分别表示xi、xj 与其他点的平均

距离.改进后的距离公式使整个光谱样本集分布更

均匀,提高了算法的精度和效率.
具体方法和步骤如下:

１)网格子空间划分.通过文献[１２]中给出的

互信息结合遗传算法的特征选择方法,分别筛选出

对N 种化学成分相关性强的特征谱段S１,S２,,

SN ,根据获得的特征谱段,将需要相似性度量的光

谱矩阵划分成N 个网格子空间.

２)将步骤１)中获得的N 个网格子空间分别采

用改进后的LLE算法映射到低维空间,并在低维空

间中根据欧氏距离计算生成 N 个子空间的距离矩

阵分别用W１,W２,,WN 来表示.

３)将 W１,W２,,WN 分别通过dij＝(dij－
dmin)/(dmax－dmin)归一化处理,若dij＞０．３则令

dij＝＋ ¥.生 成 最 终 的 相 似 度 矩 阵 W ＝W１＋
W２＋＋WN .寻找和样本xi 相似度最高的样本

时,只需查询相似度矩阵的W 在第i行的最小值对

应的列值j,xj 即为相似度最高的样本光谱.

３　实验方法

３．１　数据来源

实验选用两组某烟草企业提供的烟叶数据:第
一组为２６８个库存烟叶(主要化学成分含量已知),
用于实验参数的训练,以及烟叶产地、部位、等级的

相似性度量验证.第二组为１７４对配方专家历史配

方调整的烟叶,共３４８个烟叶样本,用于检验本文算

法相似性度量与专家推荐结果的一致性.
每一对配方调整的烟叶都包含替换与被替换两

个烟叶,当某配方中某种烟叶短缺时,配方专家通过

化学成分检测、感官评吸等综合评定,找出品质特征

最相似的烟叶作为替换.因此被替换与替换烟叶的

光谱相似度很高.

３．２　光谱采集与预处理

光谱数据采集选用尼高力公司的AntarisII近

红外光谱仪,光谱扫描范围为４０００~１００００cm－１.
样品在６０℃的烘箱中烘４h,磨粉后过４０目筛,常
温下避光密封储存.每个样品称重２０g,放置在直

径为５cm的样品杯中并用压样器压实,放入近红外

光谱仪中扫描,实验室温度控制在１８~２５℃、湿度

＜６０％,采用漫反射方式,对扫描样品杯底部７个不

同位置光谱取平均值.为避免样品的均匀性不一

致,每个样品均重复装样扫描三次,计算三次扫描的

平均值作为该样品光谱.
本次实验采用二阶导数加Norris(１１)点平滑预

处理方法,来消除背景噪声、仪器随机误差和基线漂

移等干扰项对光谱数据的影响.光谱的预处理方法

和建模均使用 MATLABR２０１５b软件完成.

４　结果与讨论

４．１　网格子空间划分

利用文献[１２]中给出的互信息结合遗传算法的

特征选择方法,在第一组库存烟叶样本集光谱中筛

选 出 与 烟 碱 有 较 强 相 关 性 的 特 征 ４７ 个,如

图２所示.

图２ 烟碱相关性强的特征表达

Fig敭２ Featureexpressionofstrongcorrelationfornicotine

由图２可知,蓝色直线与红色光谱相交的这４７
个特征可以很好地表达烟碱.接下来将它们从配方

调整的光谱矩阵M 中挑选出来,整理合成一个特征

子集矩阵,即为第一子空间矩阵S１(４７).同样的计

算方法得到与总糖强相关的特征８１个,整合成第二

子空间矩阵S２(８１);以此类推,共得到烟碱、总糖、
还原糖、总氮、淀粉的５个子空间矩阵:S１(４７)、

S２(８１)、S３(６４)、S４(３９)、S５(５２).至此,从光谱矩

阵划分出５个网格子空间,避免了水分吸收谱段和

噪声谱段造成的影响.

４．２　确定参数K 和本征维数

对于局部邻域k 值的选取和本征维数d 大小

的确定,目前并没有足够好的理论方法,但是它们选

取是否恰当对LLE算法的结果至关重要.K 值选

取过大,导致整个流形过于平滑,忽略了某些重要信

息,同时也增加了计算量.K 选取过小,则不能反

映全局特征.本征维数取值过小,不能充分反映高

维空间中数据的结构,过大则容易混入噪声信息.
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本文提出了一种有监督的训练 K 值和本征维

数值的方法,在第一组样本光谱数据集上,通过协同

调整K 值和d 值并逐一计算残差来确定参数值.
残差的计算公式为

R＝１－ρ(Dy,Dn), (１０)
式中:Dy 子空间低维映射数据集的距离矩阵;Dn 为

对应的化学成分含量差值矩阵;ρ为线性相关系数.
图３为第一子空间S１ 在K 值和本征维数取值不同

时的残差图.

图３ 第一子空间在不同K 和d 值时的残差图

Fig敭３ ResidualsofthefirstsubspaceatdifferentK
anddvalues

由图３可知,当调整局部邻域K 的取值,本征维

度d 为３时,残差总是最小,并且当d 取值为３时,K
的取值从２０之后继续增大对残差影响不大,且K 越

大则计算量越大.所以本文对第一子空间通过改进

的LLE降维,取K＝２０,d＝３.利用上述参数估计方

法可得其余子空间的最佳参数,在S２,S３,,S５ 中,
除S２ 的本征维度取值为４以外,其余最佳取值均为

３,且K＝２０在所有子空间中都比较合理.

４．３　相似度矩阵

将子空间矩阵S１,S２,,S５ 通过改进的LLE
进行降维(LLE的参数设定如３．２节所示),降维后

采用欧氏距离计算样本点之间的距离,归一化后生

每个成子空间的距离矩阵.例如将第一子空间S１

降维后,计算得到S１ 的距离矩阵W１,即

W１＝

x１１ x１２ x１３  x１m

x２１ x２２ x２３  x２m

x３１ x３２ x３３  x３m

⋮ ⋮ ⋮ ⋮

xm１ xm２ xm３  xmm
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, (１１)

式中:m 为样本数;xij为第i个样本与第j个样本之

间的距离,xij＝xji;W１ 是一个 m×m 的斜对角对

称矩阵.同样的方法求得剩余子空间的距离矩阵

W２,W３,,W５.将W１,W２,,W５ 这５个距离矩阵

相加即得为光谱的相似度矩阵W,即

W ＝

０ ０．４６８ １．７４１  １．９２０
０．４６８ ０ ２．０１４  １．８９５
１．７４１ ２．０１４ ０  １．５２３

⋮ ⋮ ⋮ ⋮

１．９２０ １．８９５ １．５２３  ０
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ê
ê
ê
ê
ê
ê
ê

ù
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.

(１２)

　　相似度度量方法认为,空间中的两个样本点距

离越近,则相似度越高,即相似度与距离成反比.所

以,度量两个样本的相似度时,只需从相似度矩阵

W 中查询这两个样本点的距离值,距离越小则相似

度越高.如需查找某个样本点i的相似样本,则要

查找W 中的第i行的除０以外的最小值所对应的

列j,或查找W 中的第i列的除０以外的最小值所

对应的行j,第j个样本即第i个样本的相似样本.

４．４　投影对比分析

为验证本文方法的有效性,将第一组２６８个库

存烟叶光谱投影到二维空间中,从空间表达上比较

PCA、LLE、GGLLE几种光谱相似性度量方法的性

能差异,结果如图４所示.
领域专家认为同产地的烟叶相似度高,因此相

似性度量模型应使同产地的烟叶尽可能靠近,不同

产地的烟叶尽可能分开.由图４可知,本文算法可

以更好地区分不同产地的烟叶,性能明显优于PCA
和LLE.

４．５　相似性度量结果对比分析

选取第一组和第二组烟叶样本近红外光谱构建

光谱相似性度量模型,将本文方法的相似性度量准确

率分别与PCA、栈式自编码器(SAE)[１３]和传统的

LLE算法进行对比.PCA选取前６个主成份(累积

贡献率９０％),SAE为一个１５５７Ｇ１５０Ｇ３的网络结构,
即总共有两个隐藏层,第一个隐藏层包含１５０个节

点,第二个隐藏层包含３个节点.LLE的局部邻域

K 设为２０,本征维度d 为３.为了避免实验结果的偶

然性,光谱相似性度量实验从两个不同角度进行.
实验１是从第一组２６８个库存烟叶中随机选出

９０个烟叶,利用相似性度量模型寻找其相似烟叶,
并记录准确率.判断依据是两个烟叶是否为相同产

区、相同部位、相近等级.领域专家认为相同产区、
相同部位、相近等级的烟叶相似度高.
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图４ (a)PCA、(b)LLE和(c)GGLLE投影对比图

Fig敭４ Projectioncomparisonof a PCA  b LLE and c GGLLE

　　实验２是从３４８个配方烟叶中随机选出１２０个

烟叶,利用相似性度量模型分别找出与它们最相似

的前３个烟叶,与专家推荐的替换烟叶进行对比,并
记录模型推荐烟叶与专家推荐烟叶一致性的概率.

两次实验的结果如表１所示.
表１　不同算法性能对比

Table１　Comparisonofperformancewithdifferent
algorithms ％

Algorithm
Accuracyof
experiment１

Accuracyof
experiment２

PCA ６４．２ ５５．８
SAE ６７．５ ４８．３
LLE ８２．５ ７０．８
GGLLE ９３．３ ８１．７

　　由表１可以看出,本文算法构建的烟叶近红外

光谱相似性度量模型,寻找相似烟叶和替换烟叶的

准确率分别为９３．３％和８１．７％,都明显高于其他算

法,说明本文算法构建的光谱相似性度量模型稳定

性更强、预测能力更好.PCA算法为线性降维分析

方法,当处理非线性的光谱数据集时,降维结果不能

有效反映数据的本质特征,因此度量效果最差.

SAE是最近热点研究方向深度学习中的模型,在处

理大规模数据的特征提取方面表现优异,但是SAE
模型需要大规模的训练数据集来支撑,在处理小样

本的光谱数据时,表现并不理想.LLE算法能够在

降维时保持样本位置的局部不变,取得较好的效果,
但是容易受光谱中噪声维的影响以及本身的距离计

算方法存在缺陷,所以仍具有可提高的空间.本文

算法在LLE基础上进行了改进,实验结果证明,其
相似性度量效果明显优于PCA、SAE和LLE算法.

５　结　　论

基于网格划分的局部线性嵌入算法的近红外光

谱相似性度量方法有效提高了近红外光谱相似性度

量的稳健性和准确性.该算法将近红外光谱划分成

多个网格子空间,有效剔除了噪声维并降低了单次

LLE降维维度.同时,又对LLE算法进行了改进:
引入测地线距离代替欧氏距离,解决了欧氏距离在

度量高维数据时出现的“距离失效”问题;改进了距

离计算公式,使高维空间下的光谱数据集分布更均

匀,避免光谱数据样本稀疏导致的不确定性.实验

结果表明,本文算法所建模型待定参数少、稳健性

好、精度高,可辅助完成卷烟配方的维护与设计,同
时对高维数据的相似性度量有普遍的参考意义.下

一步研究重点将放在如何降低算法复杂度、提高效

率上.
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