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摘要　特征提取与聚类分析相结合的图像分割方法可以用于近红外显微图像化学信息的快速提取。针对基于主

成分分析（ＰＣＡ）的特征提取运算较为复杂的缺点，提出了一种加权二维主成分分析（Ｗ２ＤＰＣＡ）光谱特征提取方

法，与模糊Ｃ均值（ＦＣＭ）算法相结合用于近红外显微图像化学分布信息提取。通过片剂的近红外显微图像的仿真

实验，验证了 Ｗ２ＤＰＣＡＦＣＭ方法的可行性和有效性。实验结果表明，Ｗ２ＤＰＣＡＦＣＭ方法可以减少计算时间、提

高聚类精度，是一种有效的红外显微图像分析方法。

关键词　成像系统；近红外显微成像；加权二维主成分分析；模糊Ｃ均值；图像分割
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１　引　　言

红外显微成像技术是一种将红外光谱技术和显

微技术相结合的快速、直接、绿色的微区分析技术，

它能够在不破坏样品原始结构的前提下深入微观视

野，探测生物组织、高分子聚合物等样本的化学组

分，具有较高的空间分辨率和光谱分辨率。其中近

红外（ＮＩＲ）显微成像技术能够无损地提供足够的空

间分布信息，获得片剂表面重要的参数［１］，可以用于

辨别药品真伪［２］、检测成分均匀性［３］以及提取成分

分布信息［４］等，因而在制药领域得到了广泛的应用。

近年来人们将红外显微成像技术与多元分析技

术［主成分分析（ＰＣＡ）
［５－６］、多元曲线分辨 交替最
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小二乘法（ＭＣＲＡＬＳ）
［７－８］、聚类分析［９］等］相结合，

用于红外显微图像化学信息提取。其中聚类分析可

以按像素光谱到中心光谱距离的不同将红外显微图

像划分为不同区域，使得同一区域的光谱尽可能相

似，不同区域的光谱尽可能不同，从而实现红外显微

图像化学分布信息的提取。但直接对原始光谱数据

进行聚类不仅计算量较大，而且容易受到噪声的干

扰［１０］，因此，需要对原始光谱数据进行特征提取，以

降低数据维度，提高聚类精度。ＰＣＡ是一种常用的

特征提取方法，它无需先验知识即可降低数据维数，

揭示隐藏复杂数据背后的简单结构，并且可以用少

量的载荷光谱以及得分图表示原始光谱数据，然而

ＰＣＡ需要先将原始二维（２Ｄ）矩阵转换为一维向量

才能构造协方差矩阵，增加了计算复杂度。因此本

文提出了一种基于加权二维主成分分析 模糊Ｃ均

值（Ｗ２ＤＰＣＡＦＣＭ）的近红外显微图像分割方法，

它可以通过列（或行）光谱矩阵来构造广义协方差矩

阵，实现光谱数据特征的快速提取和噪声去除；可以

通过对输入模糊Ｃ均值分析的特征向量进行加权，

突出不同特征向量对聚类的不同贡献，提高近红外

显微图像的分割精度。

２　基于 Ｗ２ＤＰＣＡＦＣＭ 的近红外显

微图像分割

２．１　基于 犠２犇犘犆犃的特征提取

基于谱方向的二维ＰＣＡ可以利用列（或行）光

谱矩阵来构造广义协方差矩阵，使构造的协方差矩

阵包含不同通道分布图之间的相关性［１１］。设三维

的红外显微图像为犅犿×狀×犽，它包含有犽个通道，每

个通道的分布图的大小为犿×狀，定义行光谱矩阵构

造的协方差矩阵为

犆狋 ＝
１

犿∑
犿

犻＝１

（犃犻－珚犃）
Ｔ（犃犻－珚犃）， （１）

式中犃犻为狀×犽的行光谱，珚犃＝
１

犿
∑
犿

犻＝１
犃犻 为均值行光

谱。对犆狋进行特征分解，选择前犾个较大的特征值

λ１≥λ２≥…≥λ犾及其对应的特征向量狑１，狑２，…，狑犾，

构成主分量矩阵犠犽×犾。将红外显微图像犅犿×狀×犽投

影到特征矩阵 犠犽×犾上，得到三维投影特征矩阵

犣犿×狀×犾。得分图由犿×狀维投影特征矩阵犣犼（犼＝１，

２，…，犾）构成，可以用来表示物质的分布情况；载荷

光谱由主分量矩阵犠Ｔ 的行向量构成，它与得分图

代表物质的光谱具有相近的特征峰峰位和峰形。由

于不同的投影特征向量对聚类的贡献是不同的，通

常特征值大的特征向量包含的信息较多，对聚类贡

献较大，因此利用特征值对投影特征向量进行加权，

并通过调整因子来获得适当的加权值，以突出不同

投影特征向量对聚类的贡献。加权投影特征矩阵为

犣′＝ 犣′１，犣′２，…，′犣［ ］犾 ＝ λ
α
１犣
１，λα２犣

２，…，λα犾犣［ ］犾 ＝

λ
α
１犅狑１，λ

α
２犅狑２，…，λ

α
犾犅狑［ ］犾 ＝

犅（λα１狑１），犅（λ
α
２狑２），…，犅（λ

α
犾狑犾［ ］）＝犅犠Λα， （２）

其中Λ ＝ｄｉａｇ（λ１，λ２，…，λ犾）是前犾个较大的特征

值，α∈ ０，［ ］１ 为权值的调整因子。α的大小直接影响

投影特征向量对聚类的贡献，α＝０时，每个投影特

征向量加权值相等；α＝１时，直接以特征值作为加

权值；α过大或过小都得不到好的分割效果，故选择

α＝０．２。将加权矩阵犣′拉伸为二维矩阵犕犿狀×犾即为

Ｗ２ＤＰＣＡ提取的特征。

２．２　犉犆犕聚类算法

ＦＣＭ聚类算法是基于目标函数的非线性迭代

优化方法，它将每个样本以不同的隶属度分配到某

一类。设犡＝｛狓１，狓２，…，狓狀｝∈犚
犿为待聚类的数据

集，ＦＣＭ通过最小化目标函数犑来将数据集犡 分

为犮类：

犑＝∑
犮

犽＝１
∑
狀

犻＝１
μ
犵
犻犽‖狓犻－犿犽‖， （３）

式中犿犽 为第犽类的聚类中心，∑
犮

犽＝１
μ犻犽 ＝１，犻＝１，

２，…，狀，μ犻犽 表示狓犻对犿犽的隶属度，犵为模糊加权指

数。为了使目标函数犑最小化，利用拉格朗日算法

可以得到

μ犻犽 ＝∑
犮

犽＝１

‖狓
（犽）
犻 －犿犼‖

‖狓
（犽）
犻 －犿犽（ ）‖

－２／（犵－１）

， （４）

犿犽 ＝
∑
狀

犻＝１
μ
犵
犻犽狓犻

∑
狀

犻＝１
μ
犵
犻犽

． （５）

　　ＦＣＭ算法的步骤如下。

步骤１：初始化各输入参数，给定聚类簇个数

犮，设定迭代停止阈值ξ及模糊加权指数犵，初始化聚

类中心犿犽，犽＝１，２…犮，设置迭代计数器犪＝１；

步骤２：按（３）式和（４）式计算并更新规划矩阵

和聚类中心；

步骤３：重复步骤２，直到聚类中心变得稳定，

算法停止并输出隶属度矩阵和聚类中心。

２．３　近红外显微图像分割

经过 Ｗ２ＤＰＣＡ特征提取，可以用少量的得分

代替全光谱来表示每个像素，将提取的特征输入

０８１１００２２
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ＦＣＭ可以实现近红外显微图像化学分布信息的提

取。具体步骤如下。

步骤１：采用 Ｗ２ＤＰＣＡ提取近红外显微图像

特征；

步骤２：采用ＦＣＭ 对降维后的数据进行聚类

分析，得到隶属度矩阵；

步骤３：将隶属度向量恢复为二维图像矩阵，即

可得到相应成分的分布信息；

步骤４：按隶属度对原始光谱数据进行加权平

均即可得到相应的中心光谱。

３　结果与讨论

３．１　实验数据和仿真环境

实验数据由美国ＰｅｒｋｉｎＥｌｍｅｒ公司提供，通过傅

里叶变换近红外成像系统Ｓｐｏｔｌｉｇｈｔ４００采集得到的包

含活性成分（ＡＩ）、乳糖、碳酸钙（ＣａＣＯ３）三种成分的药

片近红外显微图像，成像面积为４８２５μｍ×４８００μｍ，空

间分辨为２５μｍ×２５μｍ，共有３７０５６ｐｉｘｅｌ。光谱分辨

力８ｃｍ－１，波数范围７８００～４０００ｃｍ
－１，共有４７６个通

道。采用ＰＥ公司的ＨｙｐｅｒＶｉｅｗ软件进行一阶导数预

处理和最小二乘拟合（ＬＳＦ）分析，其余的仿真实验主要

基于Ｍａｔｌａｂ７．１１。所有程序均在Ｃｅｌｅｒｏｎ（Ｒ）Ｄｕａｌ

ＣｏｒｅＣＰＵ Ｔ３０００＠ １．８０ ＧＨｚ、２５０ Ｇ 硬盘和

１．９８ＧＢ内存的某品牌笔记本电脑上运行。

３．２　特征提取

分别采用ＰＣＡ、２ＤＰＣＡ方法对药片近红外显

微图像进行光谱分解。图１和图２分别是ＰＣＡ、

２ＤＰＣＡ分解得到的前五帧得分图，图中颜色由深到

浅表示浓度由低到高。前五帧载荷光谱与三种成分

参考光谱的相关系数如表１所示。

图１ ＰＣＡ前五帧得分图。（ａ）第１帧；（ｂ）第２帧；（ｃ）第３帧；（ｄ）第４帧；（ｅ）第５帧

Ｆｉｇ．１ ＳｃｏｒｅｉｍａｇｅｓｏｆＰＣＡ．（ａ）Ｓｃｏｒｅ１；（ｂ）ｓｃｏｒｅ２；（ｃ）ｓｃｏｒｅ３；（ｄ）ｓｃｏｒｅ４；（ｅ）ｓｃｏｒｅ５

图２ ２ＤＰＣＡ前五帧得分图。（ａ）第１帧；（ｂ）第２帧；（ｃ）第３帧；（ｄ）第４帧；（ｅ）第５帧

Ｆｉｇ．２ Ｓｃｏｒｅｉｍａｇｅｓｏｆ２ＤＰＣＡ．（ａ）Ｓｃｏｒｅ１；（ｂ）ｓｃｏｒｅ２；（ｃ）ｓｃｏｒｅ３；（ｄ）ｓｃｏｒｅ４；（ｅ）ｓｃｏｒｅ５

表１ 载荷光谱与参考光谱的相关系数

Ｔａｂｌｅ１ Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓｂｅｔｗｅｅｎｌｏａｄｉｎｇｓｐｅｃｔｒａａｎｄｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓｐｅｃｔｒａ

ＰＣＡ

Ｌａｃｔｏｓｅ ＣａＣＯ３ ＡＩ

２ＤＰＣＡ

Ｌａｃｔｏｓｅ ＣａＣＯ３ ＡＩ

Ｆａｃｔｏｒ１ ９７．３１ ９２．１１ ９５．８０ －６．８２ ２７．９６ －１３．４０

Ｆａｃｔｏｒ２ ８０．３５ ８７．９７ ８３．２８ １２．１９ ５２．０２ ３１．２４

Ｆａｃｔｏｒ３ ４７．９６ －１．３３ ２３．４９ ７７．４８ ４４．８２ ６０．１２

Ｆａｃｔｏｒ４ ２０．５２ ３６．７０ ２９．８６ ５４．８２ ６３．５４ ５９．５０

Ｆａｃｔｏｒ５ －１３．４２ －２０．９５ －２５．１３ －２３．２１ －３１．６６ －３５．８１

　　由表１可以看出ＰＣＡ分解得到的前四帧载荷

光谱与成分参考光谱的相关性较高，而２ＤＰＣＡ则

是第２～４帧载荷光谱与成分参考光谱的相关性高，

因此选择ＰＣＡ的前四帧得分图作为聚类的输入，对

２ＤＰＣＡ的第２～４帧得分图加权后作为聚类的

输入。

３．３　聚类分析

分别将原始光谱数据、ＰＣＡ以及 Ｗ２ＤＰＣＡ提

取的特征进行ＦＣＭ 聚类分析，可以得到相应的成

分分布图及估计浓度直方图。将三种成分的分布图

０８１１００２３
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合成ＲＧＢ图像
［１２］可以直观呈现三种成分的分布情

况。ＲＧＢ合成图像的红色、绿色和蓝色通道与活性

成分、乳糖和碳酸钙相对应，结果如图３所示。

图３ 四种方法的ＲＧＢ合成图以及估计浓度直方图

Ｆｉｇ．３ ＲＧＢｃｏｍｐｏｓｉｔｅｉｍａｇｅｓａｎｄｅｓｔｉｍａｔｅｄｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｈｉｓｔｏｇｒａｍｓｏｆｆｏｕｒａｌｇｏｒｉｔｈｍｓ

　　由于ＬＳＦ分析基于参考光谱以及适当的预处

理，分析的结果较为可靠，因而将其作为参考用于比

较三种聚类方法。图３（ｄ）为采用 ＨｙｐｅｒＶｉｅｗ软件

对原始光谱数据进行一阶导数和ＬＳＦ分析的结果。

图３（ｄ）的成分分布图多为两种或三种颜色混合的

像素，三种成分直方图的估计浓度（摩尔分数，下同）

均集中于０．３～０．４之间，由此说明三种成分的实际

分布均较为均匀。比较图３（ａ）与图３（ｄ），活性成分

的估计浓度直方图较为相似，但二者的成分分布图

存在明显的差异；图３（ｂ）与图３（ｃ）的分布图较为相

似，但图３（ｃ）的红色区域略大于图３（ｂ）的红色区

域，与图３（ｄ）的红色区域的分布更为相似；图３（ｂ）

与图３（ｄ）的碳酸钙成分估计浓度直方图较为相似；

图３（ｃ）与图３（ｄ）的活性成分和乳糖成分的估计浓

度直方图较为相似。由以上分析可以判断，ＦＣＭ分

割的结果较差，ＰＣＡＦＣＭ 和 Ｗ２ＤＰＣＡＦＣＭ 分割

的结果较好，且 Ｗ２ＤＰＣＡＦＣＭ 得到的成分分布图

更接近于实际的成分分布情况。

通过计算三种方法得到的估计浓度、相对于

ＬＳＦ（乳糖、碳酸钙和活性成分的浓度分别是

３５．０３％、３１．７６％和３３．２１％）的浓度误差、中心光

谱与对应参考光谱的相关系数、加权平均相关系数

以及２０次实验的平均运算时间，可以更好地进行性

能比较，结果如表２所示。

０８１１００２４
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表２ 性能比较

Ｔａｂｌｅ２ Ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ

Ｍｅｔｈｏｄ Ｉｎｇｒｅｄｉｅｎｔ
Ｅｓｔｉｍａｔｅｄ

ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ／％
Ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｅｒｒｏｒ／％

Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ
ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ／％

Ａｖｅｒａｇｅ
ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ
ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ／％

Ｔｉｍｅ／ｓ

ＦＣＭ

ＰＣＡＦＣＭ

Ｗ２ＤＰＣＡＦＣＭ

Ｌａｃｔｏｓｅ １８．４９ ４７．２２ ９７．３８

ＣａＣＯ３ ３９．０２ ２２．８６ ９２．６７

ＡＩ ４２．４９ ２７．９４ ９５．８３

Ｌａｃｔｏｓｅ ３６．５３ ４．２８ ９７．６３

ＣａＣＯ３ ３５．９４ １３．１６ ９３．６３

ＡＩ ２７．５３ １７．１０ ９５．０９

Ｌａｃｔｏｓｅ ３８．２２ ９．１１ ９７．５３

ＣａＣＯ３ ３０．１２ ５．１６ ９３．７３

ＡＩ ３１．６６ ４．６７ ９５．３１

９４．８８ ２０７．５４

９５．４９ ４８．４８

９５．６８ ８．１５

　　由表２中可以看出：ＰＣＡＦＣＭ 算法估计的乳

糖浓度与定量分析的结果最为接近，且对应中心光

谱与乳糖相关性最高；Ｗ２ＤＰＣＡＦＣＭ 算法估计的

碳酸钙以及活性成分的浓度与定量分析的结果最为

接近，且碳酸钙中心光谱与碳酸钙参考光谱的相关

性最高；ＦＣＭ算法估计活性成分浓度与定量分析的

结果的误差最大，但对应的中心光谱与活性成分的

相关性最高，这是因为在样本光谱存在干扰时，相关

系数并不总是能够很好地区分光谱之间的差异性，

相关系数最高不一定表示聚类的结果最好［１３］。因

此从估计浓度上判断 Ｗ２ＤＰＣＡＦＣＭ 得到的活性

成分的分布更符合药片活性成分的实际分布。三种

算法中，Ｗ２ＤＰＣＡＦＣＭ的加权平均相关系数最高，

总浓度误差相对最小，由此判断 Ｗ２ＤＰＣＡＦＣＭ 算

法的分割结果优于 ＦＣＭ 和 ＰＣＡＦＣＭ 的分割

结果。

三种算法中，ＰＣＡＦＣＭ 的运算时间小于ＦＣＭ

的运算时间，分割精度优于 ＦＣＭ 的分割精度。

Ｗ２ＤＰＣＡＦＣＭ的运算时间远小于ＦＣＭ 和ＰＣＡ

ＦＣＭ 的运算时间，分割精度优于 ＦＣＭ 和 ＰＣＡ

ＦＣＭ的分割精度。这是因为原始数据包含海量的

光谱数据，经过ＰＣＡ和２ＤＰＣＡ特征提取，可以有

效压缩数据，减少运算复杂度，同时去除一定的噪声

有 利 于 提 高 分 割 精 度，因 此 ＰＣＡＦＣＭ 和

Ｗ２ＤＰＣＡＦＣＭ 的运算时间小于 ＦＣＭ 的运算时

间，ＰＣＡＦＣＭ 和 Ｗ２ＤＰＣＡＦＣＭ 的分割精度优于

ＦＣＭ的分割精度。ＰＣＡ的协方差矩阵包含的是任

意两个光谱之间的相关信息，２ＤＰＣＡ的协方差矩阵

中包含的是不同通道分布图之间的相关性，由于实

验数据的光谱数远大于通道数，因此２ＤＰＣＡ协方

差的复杂度远小于ＰＣＡ协方差复杂度，Ｗ２ＤＰＣＡ

ＦＣＭ 运算时间要小于 ＰＣＡＦＣＭ 的运算时间。

Ｗ２ＤＰＣＡ对提取的特征进行加权能更好地突出不

同特征对聚类的不同贡献，因此 Ｗ２ＤＰＣＡＦＣＭ 的

分割精度优于ＰＣＡＦＣＭ的分割精度。

４　结　　论

将 Ｗ２ＤＰＣＡ特征提取与ＦＣＭ 聚类方法相结

合，提出一种基于 Ｗ２ＤＰＣＡＦＣＭ 的近红外显微图

像分割方法。与ＰＣＡ方法相比，Ｗ２ＤＰＣＡ能够直

接利用原始光谱数据构造的协方差矩阵，有利于提

高运算效率；同时对提取的特征进行加权能更好地

突出不同特征对聚类的不同贡献，有利于提高聚类

精度。因此采用该方法可以快速有效地提取红外显

微图像的化学信息。
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