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用于高光谱成像分辨中旋转模糊度的评估
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自建模曲线分辨用来将双线性光谱数据矩阵分解成具有明确物理或化学意义的曲线#一方面反映

了复杂体系中各个主成分对应的纯光谱#同时也能够解析得到其对应的相对浓度&这一方法在高光谱解析

中充分发挥了其优势#成为了高光谱分析中的重要方法之一&然而#双线性结构数据多元分辨模型在约束不

充分的条件下往往不能获得唯一解#这一问题是由顺序模糊'尺度模糊和旋转模糊引起#其中旋转模糊最难

消除&在高光谱成像中#如果不能明确浓度分布情况#将导致在成像领域难以确认目标的准确位置或形貌&

为了充分了解旋转模糊带来的影响#评估非唯一解情况下可行解的范围#并进一步为实际应用中需要解析

获得的每个主成分的纯光谱或波谱信号#以及其对应的浓度信息提供客观的评估依据#在以往的研究中#研

究人员分别使用网格法'蒙特卡洛法进行抽样#以计算曲线分辨结果中可行解的范围#也有科研人员使用了

几何多边形内部和外围面积的形式表示结果#但是这些结果往往面临运算时间过长#或者无法实现高维可

视化而不适用于大于四个主成分的数据等问题#而且通常这些方法很难将曲线分辨过程中施加的除非负约

束之外的其他约束方法加以利用#导致可行解范围计算不准确&为了解决以上问题#采用
S?@32RQU4

对

S?@3RZ4

!多元曲线分辨
3

交替最小二乘"分辨获得的结果进行了旋转模糊程度的评估#并将其应用到遥感

高光谱成像的解析中&首先以美国地质勘探局矿物光谱库中的纯光谱为基础的模拟数据集对
S?@3RZ4

和

S?@32RQU4

的结果进行了评测#在模拟数据中能够方便地控制噪声的影响#控制选取主成分之间的纯光

谱差异'仿照真实环境中浓度渐变特征等因素#考查了特定条件下
S?@

结果中旋转模糊的水平&随后为了

证实所用方法的可行性#进一步采用
S?@3RZ4

分析了机载可见-红外成像光谱仪!

R=A@A4

"获得的遥感高

光谱图像数据#并首次采用
S?@32RQU4

对
S?@3RZ4

的分辨结果的旋转模糊进行了分析#实现了对遥感

高光谱数据成像浓度分布的受到旋转模糊影响的可视化表示&可以发现真实解和
S?@3RZ4

获得的可行解

均在
S?@32RQU4

计算得到的可行解范围之内&结果表明#

S?@32RQU4

方法基于最大和最小的信号贡献

对旋转模糊的范围进行计算#能够适用于不同主成分的体系中#并且完美对接
S?@3RZ4

中使用到的诸如

非负'单峰'封闭和选择性约束等&

S?@32RQU4

的分析结果可以为
S?@3RZ4

的解析结果提供相应的旋转

模糊水平估计#有利于对
S?@3RZ4

结果的解释%在充分约束条件下#能够有效减少甚至消除旋转模糊对

S?@3RZ4

分辨结果的影响#为精确确定遥感高光谱中解析得到的目标物位置提供了客观的范围&
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自建模曲线分辨!

4S?@

"在
LHEL

年由
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和
4

<

&8#.3

'"#

)

L

*提出#用来将双线性两组分光谱数据矩阵分解成物理或

化学意义明确的曲线#例如在最小二乘非负约束条件下曲线

分辨的方法可将仪器测量获得的数据分解为浓度曲线和光谱

吸收曲线&这一方法在高光谱解析中充分发挥了其优势#成

为高光谱分析中的重要方法之一&然而#很多双线性模型在

约束不充分的情况下#得到的解并不是唯一的#如果没有进

一步的约束#此类方法只能得到纯组分曲线的可行解区域中

收敛时对应的某一个可行解&而与此相对应的特征值分解方



法!

4=U

"通常情况下都可以获得唯一解#然而此方法在化学

数据的分析中#往往无法给出便于解释其中理化信息的分解

曲线&

对于大部分
4S?@

方法#满足双线性模型

#

k
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式!

L

"中
#

!

#i8

"代表经仪器测量获得的原始光谱数据矩

阵#

#

代表样品个数#

8

代表波谱数据%

$

!

#iC

"为纯组分的

浓度分布的矩阵#

C

代表选择主成分个数%

%

!

Ci8

"为纯组

分的光谱矩阵矩阵#

"

为误差矩阵&

存在一个可逆矩阵
&

可以将上式写为
#k$&&

hL

%

0

j"

#

令
$

1#C

k$&

#

%

0

1#C

k&

hL

%

0

#则
#k$

1#C

%

0

1#C

j"

&而所有可行

解在数学意义上均能同等水平地拟合原始数据&

继
Z!C'%1

和
4

<

&8#.'"#

工作后对
4S?@

方法的优化分

成了两个方向(!

L

"进一步发展可用来评估非唯一解的方法

来获得多余两个组分的可行解区域&!

*

"利用迭代方法和充

分约束来得到唯一解&这两个方向的研究从
LHE*

年以来不

断都有文献报道)

*3K

*

&

Z!C'%1

和
4

<

&8#.'"#

最早解决了两个主

成分体系中确定可行解范围的问题&但是这个方法很难在多

于两个主成分的体系中拓展&有研究)

*

#

E

*则发展了
Z!C'%1

4

<

&8#.'"#

方法#在三个主成分体系中实现了相同的约束#然

而这一体系很难理解#大众接受程度低#这就解释了为什么

很多化学计量学家倾向于开发一些
4S?@

的近似方法)

I

*

&受

这种趋势的影响#

@!

X

Pp

和
A.'8̀1

)

+

*重新研究了
2%"

6

#1

的方

法#在之后的研究中#他们在
2%"

6

#1

的方法的基础上作了进

一步的发展#使用几何图形的方式清楚地揭示了可行解范围

的特征#以多边形内部或外部区域范围的形式表现了出来&

但是这一几何方法难以实现单峰约束和选择性约束#同时也

仅能在一定的噪声范围内实现#这样的条件制约了该方法的

实际应用&

Z#

6

#"

和
7#1'O#&&

使用了蒙特卡洛方法以寻找可

行解的范围#理论上是可以适用于任意主成分数量的体系中

的#在此方法中#他们使用了随机的方式生成
0

矩阵以代表

其中不同的可行解)

H

*

&正因为如此#想要获得精确地可行解

范围#需要很长的计算时间&近年来#

S5"%1

等提出了通过

将极化分析应用于多组分混合体系的方法并以此分析了拉曼

光谱#然而此方法也只能使用非负约束)

LG

*

&

_!:5(R>(%&&!,5

等的工作中将三个主成分体系的几何表示可行解的方法扩展

到了四个主成分的体系中)

LL

*

&伴随着主成分个数的增加#

S?@

中的可行解范围也变得更难计算#而且其可行解范围

也会进一步扩大#以几何多边形的形式表示变得尤为困难&

4!C!&&

等在之前的基础上开发了
DR?3\R?̂

工具箱)

L*

*

#同

时实现了通过某些已知条件进行特定成分约束的目的#从而

实现了根据已知体系中的特定物质信息降低最终多元曲线分

辨方法结果中旋转模糊程度的目的&此方法可以输入特定物

质成分的光谱信息#通过计算可以减少浓度曲线中的旋转模

糊#反之亦然&但是此方法到目前为止最多也仅适用于四个

主成分的分析体系&

0!-&#"

在
V#:

)

#"&51#

的方法的基础上发展出了
S-&'58!3

"5!'#$-"8#"#.%&-'5%13>!1(.

!

S?@32RQU4

"方法#基于最大

和最小的信号贡献对旋转模糊的范围进行了计算#能够适用

于不同主成分的体系#并且完美对接
S-&'58!"5!'#$-"8#"#.%3

&-'5%13!&'#"1!'51

6
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S?@3RZ4

"中使用到的诸如

非负'单峰'封闭和选择性约束等)

LF

*

&在以往的研究中主要

报道了一些简单的模拟数据中的应用#并与其他方法的性能

进行了对比&本文将此方法应用到了高光谱成像的实际数据

中#为高光谱中解析主成分对应的浓度分布提供了客观评价

依据&

L

!

实验部分

,-,

!

方法

S?@32RQU4

可以用于计算
S?@3RZ4

模型在特定约

束下相关联的旋转模糊度的程度)
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式!
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"中计算得到的
$

:!B

和
$

:51

是
S?@

可行解中能够获得的

最大和最小的相对浓度#

%

:!B

和
%

:51

则是对应于第
C

个主成

分的最大和最小相对浓度时分辨得到的相应纯组分信号&

S?@32RQU4

的工作就是#优化获得对应于最大和最小浓度

信号时相对应的
&

矩阵&该方法基于信号分量贡献函数!信

号分量贡献函数
4??D

"的最大值和最小值#信号分量贡献函

数
4??D

C

定义为

4??D

C

$

(

'

C

(

0

C

(

(

$%

0

(

!

F

"

式!

F

"中分式的分子部分对应的是经
S?@3RZ4

分辨得到的

第
C

个主成分对应的纯浓度和纯信号!光谱'质谱等"可解释

的信号#分母部分对应的是
S?@3RZ4

分辨得到的整个数据

中所有主成分的信号总量&

S?@32RQU4

通过计算
&

4??D

!最大和最小
4??D

值之差"表示旋转模糊的程度#估算可行

解的范围&每个主成分对应的
&

4??D

值均在
G

"

L

之间#越

接近于零说明可行解范围越小#越接近于
L

说明可行解范围

越大&当
&

4??D

等于零时#

S?@3RZ4

可以获得唯一解&

,-<

!

数据

利用模拟数据对
S?@32RQU4

在高光谱的应用进行了

试验&该数据是模拟
*GGE

年
b4V4

!美国地质勘探局#

b15'3

#(4'!'#.V#%&%

6

5$!&4-"8#

<

#简称
b4V4

"数据库中光谱图#

此数据库中包含了矿藏'植被'土壤等不同地表物质的光

谱&数据集模拟了
*Li*L

个像素的三组分混合体系的成像

数据#共计
++L

条光谱#每条光谱有
**+

个变量#经三个主

成分浓度!

$

++LiF

"与光谱!

%

0

Fi**+

"相乘获得模拟数据
D

++Li**+

&

并在此数据中加入了相当于最大信号响应的
GJMN

且均值为

G

的白噪声!符合
V!-..5!1

分布"&

另一个数据为真实高光谱成像实验数据#采集于
LHHE

年的内华达州!

Q#8!(!

"黄铜矿的遥感成像数据#通过机载可

见-红外成像光谱仪!

R=A@A4

"收集测定!

QR4R

#

]#'\"%

)

-&3
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#
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(--

!85"5.J

X)

&J1!.!J

6

%8

-

(!'!

-

9"##

(!'!J,':&

"#此数据为开放高光谱数据#可免费作为科学研

究中不同方法的相互对比&该数据在光谱维度具有在
+GG

"

*MGG1:

波段的
**+

个变量&数据集的大小为
KL+iML*

像

素&为了更好地分析其中的理化信息#删除一些具有水信号

反射过高的光谱变量&

*MML
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!

结果与讨论

!!

模拟数据中共包含三个主成分#每种主成分的光谱各不

相同#在整个波段范围内有些波段的吸收又有些相似之处&

每种主成分对应的浓度分布也具有各自的形状&有些区域中

同时出现了多个主成分#而有些区域中仅有一种成分&如图

L

所示#模拟数据的真实浓度分布为
L

!

>

"中所示的三个不同

图形&红色代表浓度高的区域#蓝色表示浓度低的区域&首

先通过主成分分析能够确定体系中共存在三个主成分&通过

S?@3RZ4

仅在施加非负约束的情况下#模型收敛时可以获

得一种可行解#并将其按照像素折叠后即可获得相应区域的

相对浓度分布#即图
L

!

$

"&

S?@32RQU4

对
S?@3RZ4

模型获取的每个分辨的纯

组分与其相应光谱的相对信号贡献的最大值和最小值进行估

计#获得的浓度分布分别对应图
L

!

!

"和图
L

!

(

"#在对应不同

4??D

值得浓度分布中#区域形状有明显的差异#但是基本

位置都在真实浓度分布附近#由此可见即便是当前的结果不

是唯一解#依然能够为浓度分布提供可靠的依据&

S?@3

RZ4

在采用非负约束条件下的结果与真实值已经非常接近&

S?@3RZ4

的优化结果和真实的浓度分布则都位于
S?@3

2RQU4

的最大最小值区间中&

图
,

!

模拟数据中通过
VPBEI?S

和
VPBEDIY)S

获得的浓度分布对照

./

0

-,

!

P%5

6

4&/(%;%32%;2";:&4:/%;'/(:&/L8:/%;%L:4/;"'L

#

VPBEDIY)S$/:@:@%("%L:4/;"'L

#

VPBEI?S

!!

在
S?@3RZ4

的分辨结果中#既包含了每个主成分的浓

度分布#还有每个主成分对应的特征光谱!红色曲线"&

S?@32RQU4

同样可以获得相应的光谱结果!蓝色曲线"&图

*

中分别给出了三个主成分的真实光谱'

S?@3RZ4

收敛时

获得的一种可行解对应的光谱#以及
S?@32RQU4

解出的

4??D

最大和最小值情况下分别对应的光谱曲线&实际上可

行解的光谱曲线的集合将是一种三维的条带状曲面#所以在

部分的波段直接通过二维平面观察#有些真实光谱和通过

S?@3RZ4

获得的光谱超出了
S?@32RQU4

结果的范围#如

果通过三维曲面表示#它们将仍然位于
S?@32RQU4

结果

中间&

!!

另一个结果就是对内华达地区黄铜矿的遥感高光谱成像

的解析&黄铜区有少量植被覆盖#地表主要为暴露的岩石#

包括以关键标志性矿物的出现为特征的变化带&为了更好地

分析处理数据#删除一些具有严重水吸收导致的高反射区域

中的光谱波段&

!!

S?@3RZ4

结合非负约束对该地区高光谱成像的研究曾

有报道)

LM

*

#在此高光谱成像数据中该地区有五种不同的矿

物质浓度及其对应的纯光谱曲线得以分辨出来&

在此基础上仅采用非负约束进一步采用
S?@32RQU4

方法获得了双线性模型#在旋转模糊存在的情况下#最高和

最低的浓度分布曲线及其分别对应的光谱曲线#浓度曲线经

折叠重构#得到了五个主成分分别对应的最大和最小浓度分

布图!如图
F

"&五个主成分对应的
&

4??D

值分别为
GJLF

#

FMML
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分析获得的五个主成分分别对应的相对浓度分布
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能够判断双线性模型遇到的旋转模糊的

程度&结果表明#
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可用于解析高光谱成像区域中

主成分的纯光谱及其对应的浓度分布图像&

S?@32RQU4

能

够适应于不同主成分数目复杂混合物体系#可以方便地施加

对应于
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分辨过程中使用过的约束方法#以用于准

确估计评测特定约束条件下双线性模型分辨结果中可能存在

的旋转模糊的程度&在高光谱解析中#旋转模糊的最大最小

值能够以浓度分布的图像形式表示#为提高高光谱中解析得

到的主成分对应的浓度分布提供了客观评价依据&
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