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基于偏最小二乘法的多光谱降维算法
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摘要　在光谱色彩管理色域映射中,针对查找表建立过程中高维光谱数据计算的一系列问题,提出了一种非线性

的高维光谱降维方法.对同色异谱黑进行偏最小二乘分析,提取潜在成分,获得了KMN向量,将其与Lab向量组

合成６维向量,并作为中间转换空间LabKMN,实现高维光谱数据与低维基向量组合之间的相互转换.LabPQR
空间的前３个维度是在特定光照条件下的CIELAB值,后３个维度(PQR)用于描述同色异谱黑的光谱重建维度.

对两种方法在光谱精度和色度精度两方面进行比较,基于１６００个孟塞尔样本数据的实验计算表明,与LabPQR方

法相比,LabKMN的方均根误差均值由０．０１６４降低到０．０１３９,光谱精度提高了１５．２４％,色度重建误差由２．８７０６降

低到１．８１３８,平均色差降低了３６．８１％.LabKMN方法降维后的重建精度大幅提高,能够较好地实现更高精度的原

始色彩光谱空间的描述.
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１　引　　言

通常情况下,彩色图像再现的目标是复制品与

原稿具有相同的色度,但是同色异谱现象的存在会

使得在某一种光照下二者可以很好地匹配,而在其

他光照下,则不能很好地匹配.光谱反射率可以很

好地反映图像颜色的信息,因此,若使复制品在所有

光源下均可以进行匹配,则要求复制品与原稿具有

相同的光谱反射率[１].光谱色彩管理的目的就是在

任意光照条件下,获得与原稿一致的复制品.在光

谱色彩管理过程中,光谱色域映射是关键的一步,光
谱图像具有高维的光谱数据,对高维光谱数据进行

处理,是进行光谱色域映射处理的前提和基础[２].
光谱色彩再现可以降低光源和观察者的同色异谱程

度[３].但是在建立查找表时,光谱通常为３１维或更

高维,高维的光谱数据存储占用的空间大,计算复

杂;而且,原始光谱数据在许多应用中不适合,如艺

术品的再现,纺织品颜色和喷墨打印机等用于光谱

图像处理、色域边界描述和光谱色彩再现中的光谱

色域映射[４].为了简化计算,减少存储空间,加快运

算速度,更为了在应用中使光谱颜色再现,需要对高

维光谱数据降维,而且这一过程至关重要[５].
多光谱降维主要有两种模型.一种是非线性降

维模型———LabPQR模型,该模型采用补偿方法,即
重新插入同色异谱黑光谱[６],以补偿由三刺激值引

起的光谱细节的损失.Derhak等[７]提出的名为

LabPQR的中间连接空间是用于光谱色彩管理的一

个６维的中间连接空间,前３个维度是在特定观察

条件下的CIELAB值,后３个维度用于描述同色异

谱黑的光谱重建维度.同色异谱黑是同色异谱与标

准光谱的光谱差异.事实上,在LabPQR中间连接

空间表示低维度光谱信息的基础上,后来又有人提

出了LabPQR的几种变形空间,例如LabRGB空

间[８]、XYZLMS空间[９]、LabLab空间[１０]等.虽然

这些中间连接空间具有较高的光谱精度,但色度精

度较低,主要是因为没有考虑光源对剩余光谱误差

的影响[１１].另一种是线性降维模型———PCA 模

型.Bakke等[１２]提出了基于主成分分析(PCA)方
法的中间连接空间,采用PCA方法来降低光谱的维

度,并重新进行光谱重建.利用PCA方法提取的前

３个主成分携带了原光谱数据的大部分信息,避免

了互相重叠部分的信息[１３],但并没有考虑到方差,
这无疑会对重建的光谱数据产生一定的影响,因为

方差的贡献率虽然小,但却是对原始光谱有很强解

释能力的主成分.
针对以上两种模型的缺点,本文提出一种基于

偏最小二乘法(PLS)的高维光谱数据降维方法.该

方法采用有监督的方式在原始数据空间中抽取出潜

在的成分[１４],与传统的非监督的降维方法相比有很

大的优势:在抽取潜在成分时并不只考虑数据的降

维,还会同时兼顾光谱和色度信息,最后采用潜在成

分来表示原始数据,从而达到数据降维的目的.

LabKMN是一个６维的中间转换空间,前３个维度

都是在特定观察条件下的CIELAB值,后３个维度

采用偏最小二乘分析提取潜在成分,所提取的潜在

成分不但能很好地解释色度信息,而且对光谱信息

有极强的解释能力.

２　LabKMN方法

２．１　光谱到色度的定义

首先将光谱向量转换为低维部分的色度向量,
使用矩阵表示从光谱到Lab值的转换.光谱反射

率s为

s＝[rλ＝３８０nm,rλ＝３９０nm,,rλ＝７８０nm]T, (１)
式中:rλ＝３８０nm表示波长为３８０nm 的向量;rλ＝３９０nm

表示波长为３９０nm 的向量;rλ＝７８０nm表示波长为

７８０nm的向量;λ 表示波长;上角标T表示矩阵的

转置.
根据公式

X ＝k∫sS(λ)x－λdλ

Y＝k∫sS(λ)y－λdλ

Z＝k∫sS(λ)z－λdλ
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将反射光谱s乘以光源的光谱功率分布和颜色匹配

函数,然后通过归化系数可以得到光谱三刺激值矩

阵c,

c＝[X,Y,Z]T, (３)
式中:x－λ、y－λ和z－λ为颜色匹配函数的光谱权重;S(λ)
为光源的光谱功率分布;k 为归化常数;X、Y、Z 为

样品的三刺激值.
根据CIE１９７６中的公式[１５]计算明度指数L∗

以及色品指数a∗和b∗,公式为

L∗ ＝１１６(Y/Yn)１/３－１６
a∗ ＝５００[F(X/Xn)１/３－F(Y/Yn)１/３]

b∗ ＝２００[F(Y/Yn)１/３－F(Z/Zn)１/３]

ì

î

í

ï
ï

ïï

, (４)

式中:F(X/Xn)、F(Y/Yn)、F(Z/Zn)为分段函数,
具体的计算过程可参考文献[１５];Xn、Yn、Zn 为
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CIE标准照明体的标准光源三刺激值.
为了找到光谱反射率s与色度信息L∗、a∗、b∗

之间的关系,建立s与L∗、a∗、b∗的模型.设S 表

示一组光谱反射率,为了书写方便,记Lab向量为

D,则所建模型为

S＝RD, (５)
根据矩阵的伪逆,可以得到光谱与色度信息之间的

色度Ｇ光谱估计矩阵R 为

R＝SDT (DDT)－１. (６)

　　因此,通过将色度值乘以色度Ｇ光谱估计矩阵R
而得到的任何光谱将具有相同的色度.这是因为使

用伪逆来计算色度到光谱的估计矩阵时,将从无限

光谱集中返回一个光谱,这些光谱在导出色度值的

观察条件下都共享相同的色度.使用R 来计算来

自色度的光谱,就会将光谱空间折叠成三维色度空

间,返回与原始色度相关的光谱,但该光谱可能是不

太正确的光谱.
可以计算光谱与色度Ｇ光谱估计之间的差异.

计算一组光谱差异ΔS 的表达式为

ΔS＝S－RD. (７)
这样得到的光谱差异即同色异谱黑,通过R 色度Ｇ
光谱估计矩阵变换色度得到的不准确的光谱反射率

估计用于校正光谱信息.

２．２　偏最小二乘方法

偏最小二乘法既是一种特征抽取方法,又是一

种回归分析方法[１６].从最小二乘法(OLS)过渡到

偏最小二乘法,最关键的是利用潜在成分提取的思

想来提高建模的准确性.通过对同色异谱黑进行偏

最小二乘分析,可以准确地表征和量化光谱的差异.
偏最小二乘分析建模方法如下:在３８０~７８０nm的

波长范围内(间隔１０nm),测量１６００个孟塞尔色块

的光谱反射率.在高维光谱数据的降维中,自变量

D 为样 本 的 色 度 信 息 (即 L∗、a∗、b∗ 值),D＝
[x１,x２,,x１６００]３×１６００,因 变 量Y 为 同 色 异 谱 黑

ΔS,V＝[y１,y２,,y１６００]４１×１６００.为了研究因变量

与自变量的关系,选择１６００个样本,构成自变量与

因变量的数据表D 和V.在建模过程中,要求潜在

成分T＝[t１,t２,,tm]既要尽可能多地概括D 的

信息,又要与因变量V 的协方差最大[１７],其中m 表

示潜在成分的数量.在自变量中逐次提取潜在成分

t１,t２,,tm.它们对V 的解释能力最强,同时又能

最好地表示D.与此同时,自动排除掉对V 没有解

释意义的信息.使用经典的偏最小二乘法计算潜在

成分T,详细的分析过程可参考文献[１８].利用

MATLAB软件进行计算,得到潜在成分对应于色

度信息的简单光谱Ｇ光谱估计矩阵R 在光谱校正空

间中的基函数.最重要的潜在成分(潜在成分贡献

率最大)创建详细描述了各个光谱误差估计的最重

要信息的坐标空间.(８)式中的H 为重建光谱差异

过程中的光谱重构矩阵,(９)式是一组向量获得的潜

在成分向量矩阵,

H ＝(PTW)－１, (８)
[K,M,N]T＝DDTU, (９)

式中:矩阵P 和W 分别为潜在成分作用在自变量和

因变量中的因素,将潜在成分T 分别与D 和V 相

乘,然后标准化即可得到;U 为VTD 的特征向量,具
体推导过程可参考文献[１８].

３　实　　验

３．１　步骤

３．１．１　将光谱反射率转换到LabKMN空间

１)在国际照明委员会(CIE)标准照明体 D６５
和标准照明体A的照明下,分别计算了２°视场的三

刺激值,然后使用CIE公式将其转换为Lab向量;

２)采用色度Ｇ光谱估计矩阵R 计算同色异谱黑

和Lab向量,提取潜在成分T;

３)用偏最小二乘方法计算KMN向量;

４)降维后的中间连接空间由Lab和 KMN向

量组合而成,即

LabKMN＝[L∗,a∗,b∗,K,M,N]T. (１０)

３．１．２　LabKMN向量重构光谱反射率

重构光谱Ŝ 的计算公式为

Ŝ＝RD＋
K
M
N

é

ë

ê
ê
êê

ù

û

ú
ú
úú
H. (１１)

　　特征向量构成光谱校正空间的基.将 KMN
向量乘以矩阵H 来计算光谱校正,并与色度Ｇ光谱

估计相加,就可以得到重建原始光谱数据.

３．２　数据

选择孟塞尔色块光谱数据作为测试样本,数据

来源 于 芬 兰 大 学 图 像 数 据 库[１９].采 用 PerkinＧ
ElmerLambda１８UV/VIS分光光度计,在３８０~
８００nm波长范围内(间隔１０nm)测量１６００个孟塞

尔色块的光谱反射率,孟塞尔色块颜色包含了自然

界中的绝大部分常见颜色,已被广泛应用于艺术设

计、包装产品设计、色彩描述以及质量控制等行

业[２０].图１所示为１６００个孟塞尔色块在CIED６５
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图１ １６００个孟塞尔色块在CIED６５和CIE１９３１标准观察者条件下的色度图.(a)L∗Ｇa∗色度图;

(b)L∗Ｇb∗色度图;(c)a∗Ｇb∗色度图

Fig敭１ Chromaticitydiagramsof１６００MunsellcolorblocksobtainedbyCIED６５andCIE１９３１standardobservers敭

 a L∗Ｇa∗chromaticitydiagram  b L∗Ｇb∗chromaticitydiagram  c a∗Ｇb∗chromaticitydiagram

和CIE１９３１标准观察者条件下的色度图.分别采

用LabPQR法和LabKMN法对测试样本进行光谱

数据降维,采用 MATLAB软件进行数据计算.其

中,LabPQR法采用Lab为前三维、PQR为后三维

光谱重建的基向量,LabKMN采用Lab为前三维、

KMN为后三维光谱重建的基向量.两种方法均将

４１维的原始光谱降到６维.

３．３　光谱重建精度评价

评价标准包含色度精 度 和 光 谱 精 度.采 用

CIELAB标准色差公式评价色度精度,CIELAB色

差公式ΔE∗
ab用于表示原始和构建的反射光谱之间

的色度重建精度[２１],表达式为

ΔE∗
ab＝ (ΔL∗)２＋(Δa∗)２＋(Δb∗)２,(１２)

式中:ΔL∗、Δa∗、Δb∗为色度信息的差值.
采用光谱方均根误差(RMSE,计算时用ERMS

表示)评价光谱精度.RMSE表示原始样本和重建

样本之间的光谱重建精度,RMSE越小,意味着重

建样品的反射光谱的反射率越接近原始光谱的反射

率[２２].RMSE的计算公式为

ERMS＝
１
n ∑

n

i＝１
R(λi)－R̂(λi)[ ]

２, (１３)

式中:R(λi)和 R̂(λi)分别为原始反射光谱和重建

的反射光谱;i为样本编号;n 为测试样的数量.

４　结果和讨论

为了说明LabKMN方法比LabPQR方法更具优

势,将LabKMN与LabPQR降维法在光谱精度和色度

精度上进行比较.首先将测试样的光谱数据转换为低

维连接空间中的坐标值,然后重建光谱,将其转换回高

维光谱空间中的光谱反射率,计算相应的色度信息.
表１　LabPQR降维法和LabKMN降维法计算得到的光谱重建精度的比较

Table１　ComparisonofspectralreconstructionaccuracybetweenLabPQRdimensionreductionmethodand
LabKMNdimensionreductionmethod

Dimension
reductionmethod

RMSE ΔE∗
ab(D６５) ΔE∗

ab(A)

Max Min Mean Max Min Mean Max Min Mean
Sample

eligibilityrate/％
LabPQR ０．１１７８ ０．００２４ ０．０１６４ ８．３９３０ ０．１８６５ ２．９２１４ １０．５９４６ ０．１９４９ ２．８１９７ ８４．３７
LabKMN ０．０７７０ ０．００２２ ０．０１３９ ５．７２２０ ０．０９８０ １．５０２５ １１．７４５８ ０．０３８３ ２．１２５１ ９５．２８

　　表１是采用两种降维方法计算得到的光谱重建

效果的数据,可以看出:采用LabKMN方法计算得

到的RMSE的最小值与LabPQR法相比降低不明

显,但 是 LabKMN 法 得 到 的 RMSE 的 均 值 较

LabPQR法降低了１５．２４％.结合图２可知,１６００
个颜色样本采用LabKMN法降维后,约有９０％的

RMSE值在０．０２以 下,而 LabPQR 法 降 维 后 的

RMSE值在０．０２以下的样本只有７５％.结合图３
可知,与LabPQR降维法相比,LabKMN降维法的

总体RMSE值均有所下降.
由表１可知,采用LabKMN降维法计算得到的

RMSE的均值为０．０１３９,说明光谱反射率的重建曲

线可以与原始曲线有效拟合,达到了较好的光谱重

建效果.图４是为了比较LabKMN法和LabPQR
法重建光谱的拟合效果图,根据RMSE值选取的有

代表性样本的光谱反射率曲线.图４(a)是采用

LabKMN 法 与 LabPQR 法 计 算 所 得 的

RMSE值分别为０．００２２和０．００２４的样本的光谱
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图２ 采用不同降维方法计算得到的光谱误差分布图.(a)LabPQR降维法;(b)LabKMN降维法

Fig敭２ Spectralerrordistributionsobtainedbydifferentdimensionreductionmethods敭 a Dimensionreductionby
LabPQRmethod  b dimensionreductionbyLabKMNmethod

图３ 采用不同降维方法得到的光谱重建RMSE曲线.(a)LabPQR降维法;(b)LabKMN降维法

Fig敭３ SpectralreconstructionRMSEcurvesobtainedbydifferentdimensionreductionmethods敭 a Dimensionreduction
byLabPQRmethod  b dimensionreductionbyLabKMNmethod

图４ 不同样本的重建光谱曲线拟合图.(a)拟合效果较好的样本;(b)拟合效果一般的样本;(c)拟合效果较差的样本

Fig敭４ Fittedcurvesofreconstructedspectrafordifferentsamples敭 a Samplewithgoodfittedeffect  b sample
withgeneralfittedeffect  c samplewithpoorfittedeffect

图,代表了重建光谱曲线中与原始光谱曲线拟合度

较高的样本;图４(b)是采用两种方法所得的RMSE
值分别为０．０１４和０．０１６的样本的光谱图,代表了重

建光谱曲线中与原始光谱曲线拟合度一般的样本;
图４(c)是采用两种方法所得的 RMSE值分别为

０．０７７０和０．１１７８的样本的光谱图,代表了重建光谱

曲线中与原始光谱曲线拟合度较差的样本.从图４
可以看出,基于LabKMN法的原始光谱曲线与重

建光谱曲线的拟合效果远远优于基于LabPQR法

的光谱重建精度.对于同色异谱黑,LabKMN算法

采用偏最小二乘法,提取的潜在成分不仅对光谱信

息具有极强的解释能力,而且能够很好地解释色度

信息,与LabPQR算法中采用PCA法处理同色异

谱黑相比,考虑到对方差贡献率小但对原始光谱具

有很强解释能力的成分,因此不会忽略重要的光谱

颜 色 信 息,所 以,LabKMN 算 法 的 效 果 优 于

LabPQR法.
除此之外,本文还计算了重建光谱与原始光谱
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的 CIE１９７６ 色 差 值 ΔE∗
ab. 由 表 １ 可 知,基 于

LabKMN法得到的重建光谱与原始光谱之间的最

大、最小和平均色差均低于 LabPQR法得到的结

果,并且根据 LabKMN 法计算得到的平均色差

(１．８１３８)较LabPQR法的平均色差(２．８７０６)降低了

３６．８１％.以３个CIELAB色差单位为标准判断样

本的合格情况,样本合格率为两光照下计算所得合

格率的平均值.基于LabKMN法的样本合格率高

达９５．２８％,与基于LabPQR法的样本合格率相比

提高了１２．９３％,由此可知,在不同的光照条件下,基
于LabKMN光谱重建方法的色度精度都高于基于

LabPQR光谱重建方法的色度精度.

５　结　　论

LabKMN法是非常有效的高维光谱数据降维

方法,能够快速有效地得到性能良好的低维转换空

间.在光谱重建过程中采用有监督的偏最小二乘法

进行分析,提取潜在成分,获得 KMN向量,不仅考

虑了样本的色度信息,还保留了原始光谱的色度信

息,有效地将光谱数据由４１维降到了６维,大大降

低了高维光谱数据处理过程中的数据量和计算时

间,对于高维光谱数据的分析、多光谱图像处理等实

际应用具有重要意义.总体来讲,使用本文方法建

立的LabKMN中间连接空间,能在光谱和色度两

方面较好地表征原始的高维光谱数据,并能满足光

谱颜色复制的要求.
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