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摘要 提出一种聚类优化的快速独立成分分析(FastICA)解混算法,解决了FastICA在光谱信息解混过程中,对解

混矩阵初始值敏感导致解混信息不稳定的问题。利用模糊C均值聚类对单一颜料光谱信息进行光谱特征降维,选
择最具代表性的聚类结果作为解混矩阵初始值,通过FastICA牛顿迭代公式计算聚类优化后的解混矩阵,避免随

机选取初始值对混合颜料光谱信息解混的影响。实验结果表明,与其他算法相比,解混结果平均误差值降低了

0.57,平均适应度系数达到了99.67%,光谱角度匹配距离降低了0.53,所提算法增加了FastICA算法解混结果的

稳定性,提高了混合颜料光谱信息解混精度。
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1 引  言
古代壁画中存在不同颜料混合使用的情况,对

颜料的正确检测识别是文物修复者进行壁画修复的

重要前提,也是进行文物数字化虚拟修复的重要研

究内容。近年来壁画颜料的研究大多是针对单一颜

料的识别,对混合颜料的分析较少。使用反射光谱

方法[1]进行颜料的识别分析,不仅可以得到精确的

色度信息,且具有无损检测[2-3]的优点,避免了传统

检测方法对壁画造成的二次破坏,已成为国内外许

多研究学者进行光谱分析的重要研究手段。
目前,线性光谱混合模型广泛应用于混合像元

分离模型[4],混合颜料反射光谱信息可以看作单一

颜料反射光谱信息的线性混合,结合反射光谱法常
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用的解混模型有:Kubelka-Munk混色法[5]、导数分

析法[6]、独立成分分析法[7]等。如利用 Kubelka-
Munk理论进行计算机配色,得到混合颜料理论上

的光谱反射率值,再与实际测得的光谱反射率进行

对比,但光谱匹配法[8]是通过比较两条光谱曲线来

识别物质,而同色系中不同颜料光谱曲线比较接近,
所以容易出现误匹配[9]。利用比值导数法求解出各

波段处的丰度,选取误差最小的波段进行建模和丰

度值反演,得出单一颜料的种类,但强线性混合波段

是各端元组分综合作用的结果,受矿物组分自身光

谱特征影响较大,对于其他颜料混合物的解混精度

还有待进一步研究[10]。独立成分分析(ICA)法对

计算机配色的混合颜料光谱信息进行分析,主要通

过计算基本颜料和已知颜料的光谱相似性,判断出

单一颜料,但未对实际颜料的混合光谱信息进行分

析,采用的算法存在收敛不稳定等问题[11]。
根据古代壁画常用颜料中反射光谱曲线的分布

特点,利用快速独立成分分析(FastICA)[12]结合反

射光谱是进行混合颜料光谱信息解混的有效方法,
但对选择的解混矩阵初始值敏感,容易导致解混结

果收敛不稳定。因此,本文提出了一种聚类优化的

FastICA算 法,通 过 模 糊 C 均 值 聚 类(FCM)算
法[13-14]对单一颜料的反射光谱信息进行模糊聚类,
选出解混矩阵初始值,利用FastICA算法的牛顿迭

代公式计算解混矩阵,最后代入解混公式得出混合

颜料的解混光谱信息,并对两种解混结果进行分析

与评价。

2 基本原理

2.1 线性光谱混合模型

将混合颜料光谱信息表示为几个单一颜料光谱

信息的线性组合,根据库贝尔卡-芒克理论得出物体

光谱反射率与其吸收和散射能量之间的关系为

R=1+K/S-[(K/S)2+2(K/S)]1/2,(1)
式中,K/S为吸收散射比,R 为光谱反射率。可简

化为

K/S=
(1-R)2

2R
。 (2)

  将混合后的颜料吸收散射比,看作几个单一颜

料吸收散射比的线性组合,则m 个单一颜料光谱信

息表示为B,其K/S值分别为B1,B2,…,Bm,Bu=
[Bu1,Bu2,…,But],u=1,2,…,m,t为光谱信息采

样个数;n个混合颜料光谱信息表示为M,其K/S
值分别为 M1,M2,…,Mn,Mv=[Mv1,Mv2,…,

Mvt],v=1,2,…,n;混合比例表示为D。则颜料的

混合可表示为Mv=∑
m

u=1
DvuBu,u=1,2,…,m,v=1,

2,…,n。写成向量形式为B=[B1,B2,…,Bm]T,

M=[M1,M2,…,Mn]T,则混合过程可表示为

M =DB。 (3)

  由于单一颜料光谱信息B 和混合比例D 未知,
求解B 只能等价估计混合比例D,然后求解其逆矩

阵即解混矩阵W,得到估计值Y 表示为

Y=WM。 (4)

2.2 快速独立成分分析

在单一颜料光谱信息和混合比例都未知的情况

下,从混合颜料光谱信息中估计出单一颜料光谱信

息,可看作线性瞬时盲源分离问题[15],选择ICA算

法作为解混模型,其中,FastICA 算法以收敛速度

快、分离效果好被广泛应用。该算法以最大非高斯

性为度量,采用不动点迭代方法使信号实现非高斯

性的最大化,通过牛顿迭代法不断修正解混矩阵直

到满足收敛条件,求出解混矩阵W。

FastICA算法的解混过程中,解混矩阵的初始

值W0 通常选取一组范数为1的随机数,无法保证

得到均匀的收敛速度,甚至会出现不收敛的情况。
且每次运算得到的独立分量也有所不同,导致解混

结果不稳定。改进W0 的选取方法,就可提高解混

结果的稳定性。

2.3 聚类优化的FastICA
颜料光谱样本数据属于小样本数据集,特点是

特征维数多于样本数目,利用聚类算法对单一颜料

光谱信息进行光谱特征降维可解决这一问题,聚类

过程中,特征值属于样本某个类别的关系不确定,所
以采用FCM算法进行W0 的选取。

对混合颜料光谱信息进行去均值和白化处理。

M- =M -mean(M),
 

(5)

Z=QM-, (6)
式中,M 为混合颜料光谱信息矩阵,M- 为去均值之

后的混合颜料光谱信息矩阵,Z 为白化之后的混合

颜料光谱信息矩阵,Q 为白化矩阵。
对统计独立的单一颜料光谱信息 B=[B1,

B2,…,Bm]T 作模糊C均值聚类,就是将B 划分为

c类。选择模糊C均值聚类的最小化的目标函数为

J(U,V)=∑
n

i=1
∑
c

j=1

(uij)w‖bi-vj‖2, (7)

式中:bi 为单一颜料光谱信息数据的集合;V=[v1,

v2,…,vc]
 

为聚类中心的集合;U 为隶属度矩阵;c
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为聚类中心的数目,本文设c=5;w 为模糊化程度

的系数,一般情况下取值为2;uij 为第j个样本对于

第i类聚类中心的隶属度,uij∈[0,1]且∑
c

i=1
uij=1。

初始化聚类中心V 和隶属度矩阵U,用当前的

隶属度矩阵重新计算模糊聚类中心V',用V'重新计

算隶属度矩阵U',重复之前步骤直至J(U,V)最小

化,得到聚类中心V={v1,v2,v3,v4,v5},即解混矩

阵初始值W0。
通常采用基于信息论的负熵作为描述信号非高

斯性的目标函数。基于负熵的FastICA算法的目

标函数为

J(W0)={E[G(W0
TZ)]-E[G(P)]}2, (8)

式中,E[…]为均值运算,P 为有零均值且与WT
0Z

有相同协方差矩阵的高斯随机向量,G(P)为非二次

函数。
采用牛顿迭代法来求解此方程可以得到近似的

牛顿迭代公式为

Wk+1=W-
E[Zg(WT

kZ)]+βWk

E[g'(WT
kZ)]+β

, (9)

式中,k为迭代次数,β=E[WTZg(WTZ)]为一个恒

定值,g(…)为分线性函数,简化后为

Wk+1=E[Zg(WT
kZ)]-E[g'(WT

kZ)]Wk。
(10)

  将模糊C聚类优化的结果W0 代入(10)式,利
用迭代公式计算Wk+1,归一化处理后得 Wk+1=
Wk+1/‖Wk+1‖,直 至 满 足 收 敛 条 件‖Wk+1-
Wk‖→1,得到解混矩阵W。

把解混矩阵W 代入(4)式,得到单一颜料光谱

信息的估计值Y,即完成混合颜料光谱信息解混。
通过计算解混光谱信息与单一颜料光谱信息的光谱

相似性,可确定单一颜料的种类。
聚类优化的快速独立成分分析(FC-FastICA)

算法的流程图如图1所示。

图1 FC-FastICA算法流程图

Fig.
 

1 Flow
 

chart
 

of
 

the
 

FC-FastICA
 

algorithm
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3 实  验

为验证本文算法的有效性,模拟古代壁画绘画

技巧,并参照相关文献,选择古代壁画常用矿物颜

料,制作不同比例的混合颜料。设计搭建了光谱反

射率采集系统,获取颜料光谱信息。分别用 FC-
FastICA算法和FastICA算法对颜料反射率数据进

行实验分析。将两种算法解混结果的曲线图与原始

单一颜料的曲线图进行对比,利用评价系数对解混

结果进行精度评价。实验系统框图如图2所示。

图2 实验系统框图

Fig.
 

2 Flow
 

chart
 

of
 

experimental
 

system

3.1 实验环境及数据准备

光谱反射率采集系统包括以下设备单元:电脑

程序控制端、海洋光学公司的 QE6500科研级光纤

光谱仪、HL-2000卤钨灯光源、漫反射标准白板、

UV/SR-VIS高羟基光纤、ISP-R积分球等。光谱仪

测量的可见光波段范围为380~780
 

nm,采样间隔

为0.78
 

nm。光谱反射率采集系统如图3所示。
古代壁画颜料常用颜色有红色系和青色系[16],

通过对矿物颜料的研究及分析,总结出颜料反射率

曲线主要有:“S”形、“钟”形、“斜线”形[17],在实验中

选择“S”形的铬黄(Chorme)、雌黄(Orpiment)、银
朱(Vermilion)、铅丹(Minium)和“钟”形的石青

(Azurite)五种颜料,在木板上涂抹石灰泥模拟制作

古代壁画的地仗层。然后制作铬黄、雌黄、银朱、铅
丹、石青的单一颜料色块,分别提取其中的颜料粉末,
按照五组不同质量比例将铬黄与雌黄、银朱与铅丹、
银朱与石青进行混合,按量加入明胶和水制成不同比

例的混合颜料色块。混合颜料色块如表1所示。
为减少实验误差,提高测量结果的准确度,分别

采集每个颜料色块三个点的反射率,取平均值。通

过对混合颜料的反射率曲线分析发现,混合颜料的

幅值在两个单一颜料幅值之间,表明制作混合颜料

色块的混色模型是合理的。颜料反射率曲线如图4
所示,图中横坐标为波长,纵坐标为反射率。

图3 光谱反射率数据采集系统设备图

Fig.
 

3 Experimental
 

equipment
 

of
 

spectral
 

reflectance
 

acquisition
 

system

3.2 评价标准

FastICA算法解混结果存在幅度和顺序不确定

性,所以先对解混结果做归一化处理,用Pearson相

关系数判定与单一颜料光谱相对应的解混光谱。
使用方均根误差XRMSE、适应度系数XGFC、光谱

角度匹配距离DSAM 三个参数对混合光谱的解混结

果进行精度评价。光谱反射率的采样波段范围为

380~780
 

nm。

1)
 

方均根误差XRMSE 表示为

XRMSE=
1
N∑λ [R(λ)-R̂(λ)

2], (11)

式中,N 为光谱采样波段数,λ为采样波段,R(λ)为

单一颜料反射率,R̂(λ)为解混之后对应颜料的反射

率。XRMSE 用来评价实际值与解混值之间的误差水

平,值越小表明解混精度越高。
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表1 混合颜料色块

Table
 

1 Mixed
 

pigment
 

blocks

Mixed
 

pigment 1∶5 1∶3 1∶1 3∶1 5∶1

图4 颜料光谱反射率曲线。(a)铬黄、雌黄单一光谱反射率;(b)铬黄与雌黄混合光谱反射率;(c)银朱、铅丹单一光谱反射率;
(d)银朱与铅丹混合光谱反射率;(e)银朱、石青单一光谱反射率;(f)银朱与石青混合光谱反射率

Fig.
 

4Spectral
 

reflectance
 

of
 

pigment 
 

 a 
 

Primary
 

reflectance
 

of
 

Chorme
 

and
 

Orpiment 
 

 b 
 

mixed
 

reflectance
 

of
 

Chorme
 

and
 

Orpiment 
 

 c 
 

primary
 

reflectance
 

of
 

Vermillion
 

and
 

Minium 
 

 d 
 

mixed
 

reflectance
 

of
 

Vermillion
 

and
 

Minium 
 

  
 

  e 
 

primary
 

reflectance
 

of
 

Vermillion
 

and
 

Azurite 
 

 f 
 

mixed
 

reflectance
 

of
 

Vermillion
 

and
 

Azurite
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  2)
 

适应度系数XGFC 表示为

XGFC=
∑
N
R(λ)R̂(λ)

∑
N
R(λ)2  

1/2

∑
N
R̂(λ)2  

1/2
,(12)

XGFC 为测量解混反射率和单一反射率之间的余弦

夹角,XGFC 的范围为0~100%。当XGFC≥99.5%
时,解混效果可以接受;当XGFC≥99.9%时,解混效

果非常好。

3)
 

光谱角度匹配距离DSAM 表示为[18]

DSAM=arccos
RTR

(RTR)1/2(RTR)1/2
, (13)

式中,上标T为转置运算符号。通过计算光谱间的

角度来度量两个光谱之间的相似性,输出结果值越

小表示两个光谱越匹配,相似度越高;反之,表示两

个光谱距离越大,相似度越小。

4 结果与讨论

实验根据 Kubelka-Munk混色公式,得到混合

颜料的K/S值,如图5所示。
在确定光谱采样波段数的前提下,使用 FC-

FastICA算法和FastICA算法进行混合颜料光谱信

息解混的仿真对比实验。如图6所示,FC-FastICA
算法的解混结果对铬黄、雌黄在550~750

 

nm的精

度更高,解混曲线与单一颜料光谱曲线更接近。如

图7所示,FC-FastICA算法对银朱的解混结果在

550~700
 

nm时其解混精度有明显提高,对铅丹的解

混结果在550~650
 

nm时与单一颜料光谱曲线相似度

更高。如图8所示,FC-FastICA算法对银朱的解混结

果在600~650
 

nm时与单一颜料光谱曲线的误差值更

低,对石青的解混结果整体优于FastICA算法。

图5 混合颜料光谱反射率的K/S值。(a)铬黄与雌黄混合颜料反射率的K/S值;(b)银朱与铅丹混合颜料反射率的

K/S值;(c)银朱与石青混合颜料反射率的K/S值

Fig.
 

5K S
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spectral
 

reflectance
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mixed
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mixed
 

pigment
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 b 
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value
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reflectance
 

of
 

mixed
 

pigment
 

with
 

Vermillion
 

and
 

Minium 
 

 c 
  

K S
 

        
 

 value
 

of
 

the
 

reflectance
 

of
 

mixed
 

pigment
 

with
 

Vermillion
 

and
 

Azurite

  表 2 为 对 解 混 精 度 的 评 价,其 中,银 朱 1
(Vermilion1)和银朱2(Vermilion2)分别是银朱与

铅丹混合颜料和银朱与石青混合颜料的解混结果。
由表2可知,与FastICA算法相比,FC-FastICA算

法的XRMSE 均值降低了0.57,解混结果整体误差值

更小;XGFC 均值达到了99.67%,即解混光谱曲线

与单一颜料光谱曲线的余弦夹角非常小,解混精度

较好;DSAM 均值降低了0.53,即解混光谱信息更接

近单一颜料光谱信息。综上所述,FC-FastICA算法

的解混精度更高,可以更精确地对混合颜料光谱信

息作解混分析。
由图9可知,FC-FastICA算法对于三组混合颜

料的解混结果的方均根误差值均低于FastICA算

法,解混效果更好。
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图6 铬黄与雌黄混合颜料解混结果对比图。(a)铬黄的解混结果K/S值对比图;(b)雌黄的解混结果K/S值对比图

Fig.
 

6 Contrast
 

chart
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results
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mixed
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Orpiment

图7 银朱与铅丹混合颜料解混结果对比图。(a)银朱的解混结果K/S值对比图;(b)铅丹的解混结果K/S值对比图

Fig.
 

7 Contrast
 

chart
 

of
 

the
 

de-mixing
 

results
 

of
 

Vermillion
 

and
 

Minium
 

mixed
 

pigment 
 

 a 
 

Contrast
 

chart
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with
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图8 银朱与石青混合颜料解混结果对比图。(a)银朱的解混结果K/S值对比图;(b)石青的解混结果K/S值对比图

Fig.
 

8 Contrast
 

chart
 

of
 

de-mixing
 

results
 

of
 

Vermillion
 

and
 

Azurite
 

mixed
 

pigment 
 

 a 
 

Contrast
 

chart
 

of
 

the
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value
 

of
 

the
 

de-mixing
 

with
 

Vermillion 
 

 b 
 

contrast
 

chart
 

of
 

the
 

K S
 

value
 

of
 

the
 

de-mixing
 

with
 

Azurite
表2 两种算法的解混精度比较

Table
 

2 Comparison
 

of
 

demixing
 

accuracy
 

between
 

two
 

algorithms

Method
FastICA FC-FastICA

XRMSE XGFC
 /% DSAM XRMSE XGFC

 /% DSAM

Chorme 0.1058 99.51 0.0991 0.0672 99.88 0.0485
Orpiment 0.1238 99.35 0.1075 0.0733 99.89 0.0478
Vermilion1 0.1785 99.26 0.1216 0.0691 99.88 0.0484
Minium 0.1791 99.35 0.1144 0.0371 99.98 0.0397
Vermilion2 0.1788 99.26 0.1216 0.1124 99.74 0.0722
Azurite 0.3682 96.85 0.2519 0.1788 98.67 0.1630
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图9 两种算法解混结果的方均根误差

Fig.
 

9 XRMSE
 of

 

de-mixing
 

results
 

of
 

two
 

algorithms

5 结  论

提出一种FC-FastICA算法,采用FCM算法聚

类优化FastICA解混矩阵初始值,解决了FastICA
算法随机选取导致解混结果不稳定的问题,提高了

解混结果的稳定性。制作了单一颜料和混合颜料色

块,通过仿真分析了混合光谱解混信息,并评价了

FC-FastICA的解混效果,验证了该算法的泛化能

力。结果表明,FC-FastICA算法的解混结果更加稳

定,具有较好的解混性能,提高了解混精度,为实际

应用中古代壁画混合颜料的精确识别提供了有效

方法。
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