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针对太赫兹光谱线性不可分的情况!提出结合径向基函数和核主成分分析%

_IT6

&的方法进行食

用油太赫兹光谱特征提取#该方法所提取到的特征类内距离小!类间距离大!在大多数支持向量机%

,$H

&

分类器可以建立准确的分类模型#太赫兹光谱是检测食用油种类和品质的一种重要手段!研究针对食用油

太赫兹光谱的特征提取技术对于食用油种类和品质快速检测具有重要意义#虽然利用太赫兹光谱检测食用

油种类和品质已经具备理论基础!但是如何准确提取食用油太赫兹光谱的特征!从而建立更加准确的分类

模型依然是一个难点#目前研究人员常常采用化学计量学中的主成分分析法%

IT6

&提取特征!结合机器学

习的方法建立物质分类模型#然而!食用油的太赫兹光谱的线性可分情况在不同频段有不同的特性#当食用

油的太赫兹光谱线性可分时!使用
IT6

提取特征是可行的!容易建立准确的分类模型#但是!当食用油的

太赫兹光谱线性不可分时!使用
IT6

提取到的特征往往不够准确!需要选择合适的分类器去建立准确的分

类模型#结合径向基函数和
_IT6

的特征提取方法通过径向基函数将线性空间不可分的太赫兹光谱数据映

射到径向基空间!然后使用
_IT6

提取特征!最终实现特征线性可分!从而可以建立更加准确的分类模型#

实验首先使用滑动窗口平均滤波算法对
*

种食用油太赫兹光谱数据进行滤波处理!接着使用径向基函数对

太赫兹光谱进行非线性映射!然后采用
_IT6

进行数据降维!最后用支持向量机对食用油建立分类模型!

验证特征提取效果#类间可分性计算结果表明!该方法所提取的特征类内距离更小!类间距离更大!整体上

特征提取效果优于
IT6

和
_IT6

#基于不同内核的
,$H

模型上进行分类验证的实验结果表明!在
IT6

和

_IT6

提取的特征在一些分类模型上无法准确区分食用油种类的情况下!该工作特征提取方法在各种内核

的
,$H

模型上均能准确区分食用油种类#所提出的方法用于食用油太赫兹光谱特征提取有更好的效果!在

食用油品质检测与分析方面具有良好的应用价值#
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太赫兹光谱在食品检测方面的应用研究越来越多!食用

油检测是其中的一个重要部分#

c7:

等(

;

)比较了偏最小二乘

`

支持向量机%

c,+,$H

&"

DI

神经网络%

DI((

&"随机森林

%

@8

&"主成分分析%

IT6

&这些不同的化学计量学方法判断

橄榄油产地的效果!验证了化学计量学在太赫兹光谱定性分

析中的重要作用#聂美彤等(

#

)使用衰减全反射式太赫兹光谱

研究了大豆油"核桃油和葡萄籽油的光谱特性!证明了太赫

兹光谱在食用油定性分析方面具备理论基础#李利龙等(

*

)使

用太赫兹光谱对
R

种植物油和
#

种调和油进行研究!结果表

明'脂类有机大分子对
L[X

辐射具有差异性吸收!具备在

L[X

波段的识别基础!可通过
L[X

技术进行鉴别和定性分

析#

]74

等提出了一种通过使用太赫兹%

L[X

&光谱结合遗传

算法%

P6

&和偏最小二乘判别分析%

Ic,+O6

&来区分食用油的

方法#结果表明!

P6+Ic,+O6

模型具有较小的预测均方根

误差%

@N,NI

&!较大的预测相关系数%

8

)

&!以及比其他模型



更高的分类精度#他们得到
L[X

光谱与化学计量学相结合

是区分各种食用油的有效方法的结论(

!

)

#

在目前的材料定性研究中!研究人员主要是通过提取太

赫兹光谱特征结合支持向量机"人工神经网络等机器学习方

法进行定性识别#陈涛(

C

)提出了一种基于
IT6

和模糊识别

方法的生物分子太赫兹光谱识别方法!并采用多种典型糖类

和氨基酸生物分子的太赫兹光谱作为实验介质证明所提方法

的可行性和有效性#胡晓华等(

>

)采用
IT6

对
*

个产地的咖

啡进行太赫兹光谱分析!构造了基于粒子群参数寻优的支持

向量机鉴别模型!模型对不同产地咖啡样品的综合识别率达

到
ACV

#张文涛等(

R

)在采用太赫兹时域光谱技术对转基因大

豆油光谱检测的基础上结合
IT6

及支持向量机!构建
IT6+

,$H

模型对转基因大豆油进行鉴别#

c7:

等(

=

)使用连续投影

算法结合加权线性判别法实现了各种类型转基因油的区分#

在上述研究中!首先采用
IT6

提取太赫兹光谱特征然后采

用非线性的分类器进行分类#但是!

IT6

这类线性降维方法

不适合对太赫兹光谱数据进行特征提取#由于物质的太赫兹

光谱数据各维度呈现非线性!尤其是当不同物质的太赫兹光

谱曲线整体非常相似时!线性处理方法易产生较大误差#

核主成分分析%

_IT6

&是一种非线性研究方法!通过核

函数完成非线性映射的过程!最终实现对非线性数据降维同

时最大程度保留原始数据的信息#

_IT6

在捕捉数据的非线

性特征比较有效#

_IT6

应用在故障检测等场合比较多#

[:

等(

A

)提出了一种基于加权极限学习机%

JNcH

&的小波包分

解%

JIO

&和
_IT6

的特征提取方法#

O-4

G

等(

;"

)改进
_IT6

用于工业过程多模态诊断#但是
_IT6

在光谱识别方面应用

极少!本文尝试使用
_IT6

提取光谱数据特征#径向基函数

是一类其值只依赖于变量距原点距离的函数#如果原始数据

是线性不可分的!通过径向基函数映射可能变得线性可分#

太赫兹光谱数据整体上是线性不可分的!通过径向基函数可

以将光谱数据映射到新的空间!然后进行线性区分#但是径

向基函数映射后得到的太赫兹光谱数据也未必都是线性可分

的!因此采用
_IT6

这种方法进行特征提取更加合适#针对

太赫兹光谱线性不可分"特征提取难的问题!提出了结合径

向基函数和
_IT6

的方法进行特征提取#首先采用径向基函

数对去噪后的光谱数据进行映射!再采用
_IT6

进行特征提

取!最后采用支持向量机对太赫兹光谱进行分类!验证特征

提取效果#

;

!

结合径向基函数和
_IT6

的太赫兹光谱

特征提取方法

&%&

!

径向基函数和
W@N>

的理论基础
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径向基函数

径向基函数满足'若
-
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!则
-
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&

;

&

k
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%

&

#

&#根据定义可以发现!径向基函数是某种沿径向对称的

函数!通常表示成变量到原点之间的欧氏距离的单调函数#

径向基函数可以将非线性数据映射到新的径向基空间中!原

始的非线性数据在新的径向基空间就有可能变成线性数据#

径向基函数空间定义为'给定一个一元函数
.

'

8

n

)

8

!在

定义域
&

#

8

! 上!所有形如
.

%

& #̀

&

k

.

%

-

& #̀

-

&及其线

性组合张成的函数空间称为由函数
.

导出的径向基空间#

食用油的主要成分是脂肪!食用油的脂肪包含饱和脂

肪"反式脂肪"单不饱和脂肪和多不饱和脂肪#不同的食用

油成分上的主要差异表现在不同种类脂肪的含量#这种含量

的微小差异在太赫兹光谱中表现为光谱吸收谱线的微小差

异#通过径向基函数映射!可以将食用油的太赫兹光谱映射

到可能线性可分的径向基空间中!更便于特征提取#

;';'#

!

核主成分分析
_IT6

目前!数据降维的方法主要分为两大类'线性降维和非

线性降维#主成分分析%

IT6

&因为其概念简单"计算方便"

线性重构误差最优等优良性能!成为数据处理中应用最广泛

的线性降维方法之一!而
_IT6

作为
IT6

在处理非线性问

题的扩展!得到快速发展#

e73

等(

;;

)使用
_IT6

方法提取高

光谱图像特征!使用随机森林方法对图像进行分类!获得良

好的分类性能#

P34

等(

;#

)将
_IT6

集成到基于多特征的内

核稀疏表示分类中!提取高光谱图像特征并分类#针对
IT6

提取非线性特征的不足!本文提出使用
_IT6

提取太赫兹光

谱的非线性特征#

_IT6

的流程示意图如图
;

所示#

图
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流程图
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对于给定的
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维
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个经过中心化的太赫兹时域光谱数
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在特征空间中进行
IT6

降维!可得到
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令核方法
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_IT6

常用的核函数有'线性核函数"多项式核函数"

高斯核函数"指数核函数和拉普拉斯算子核函数#核函数的

选择是核方法研究及应用的核心内容!选择的准则和方法目

前并没有成型的理论方法!通过实际数据的验证结果来指导

核函数的选择是常用的方法之一(

;*

)

#经过多次迭代实验比

较!高斯核函数函数作为
_IT6

的核函数在本实验中是有效

的#

&%$

!

太赫兹光谱特征提取与分类验证

;'#';

!

太赫兹光谱特征提取

在实际问题中!原始数据经常包含一些多余的或者重复

的信息!为了减少整个识别系统获取测量数据的代价和相应

的计算工作量以及改善识别系统的性能!有必要通过特征提

取把数据变换到低维数的特征空间中#太赫兹光谱通过
_I+

T6

可将有效信息降维到低维空间!作为识别特征#传统的

线性投影方法!不能有效地将太赫兹光谱投影到一个可以线

性区分的平面上#因此!采用结合径向基函数和
_IT6

这种

非线性降维方法提取太赫兹光谱的特征#具体步骤如下'

,/-

)

;

对实验测得的太赫兹时域光谱采用滑动平均滤波

算法进行去噪预处理!获得实验样本集$

,/-

)

#

对去噪后的太赫兹光谱采用径向基函数进行非线

性映射#

,/-

)

*

选择高斯核函数作为
_IT6

的核函数#高斯核函

数的表达公式为

R

%

&

6

!

&

'

&

1

-Z

)

D

-

&

6

D

&

'

-

#

#

,

% &

#

%

;"

&

式%

;"

&中!

&

6

!

&

'

分别表示非线性映射后的光谱样品!

,

表

示一个常数#

,/-

)

!

使用高斯核函数对样本集进行变换!计算核矩

阵#

,/-

)

C

计算核矩阵的特征值和特征向量!将特征值按照

从大到小的顺序进行排列!将特征向量与特征值一一对应#

,/-

)

>

将特征向量进行正交化处理!得到正交后的特征

向量!获得降维后的数据#

;'#'#

!

分类验证

支持向量机%

,$H

&是一种监督式机器学习算法#支持向

量机的原理是在两类样本间寻找一个最优的分类超平面!使

得该超平面两侧与最近样本点的距离最大化#支持向量机方

法建立在统计学习理论的
$T

维理论和结构风险最小原理基

础上!根据有限的样本信息在模型的复杂性和学习能力之间

折衷!希望获得最好的推广能力#本文使用支持向量机构建

分类模型!最终实现太赫兹光谱识别!验证特征提取效果#

图
#

为实验流程#

图
$

!

实验流程

)*

+

%$

!

)37E2-50;78.F

/

.0*6.1;

#

!

实验与结果

$%&

!

食用油太赫兹光谱测量

不同的太赫兹时域光谱系统的采样率"有效太赫兹光谱

范围"采样频率等参数不完全相同#实验中采用爱德万公司

生产的型号为
L6,R!""L,POg;

太赫兹时域光谱系统#

测量时!太赫兹光谱系统温度为
##s

!相对湿度维持

在
CV

以下#实验系统参数设置如表
;

所示#

表
&

!

实验参数设置

,5=3.&

!

'F

/

.0*6.1;53

/

5056.;.0<.;;*1

+

参数名称 值

样品采样次数
;"#!

背景采样次数
;"#!

光谱分辨率*
P[X ;'A

光谱起始频率*
L[X "'C

光谱截止频率*
L[X #

样品厚度*
EE >

!!

实验测量了芝麻油"葡萄籽油"茶籽油的透射式太赫兹

时域光谱!对测量所得的太赫兹光谱采用滑动窗口平均去噪

算法进行去噪处理后!各样品太赫兹吸光度谱如图
*

所示#

$%$

!

径向基函数映射

对食用油光谱去噪后!存在重叠部分#对食用油光谱采

用径向基函数映射!将光谱映射到不同的空间#采用的映射

函数公式为

G

1

-

D

&

#

,

%

;;

&

式%

;;

&中!

G

为映射后的光谱数据!

&

为去噪后的光谱数据!

*A*
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,

为常数#

采用的径向基函数能够将光谱中的吸收峰!变平缓!因

此使用径向基函数映射变换后原来混叠的光谱曲线重叠部分

大大减少!增加了可区分性#径向基函数映射后食用油光谱

如图
!

所示#

图
9

!

去噪处理后的食用油吸光度谱

)*

+

%9

!

,.05-.0;X5=<70

/

;*71<

/

.2;0578.4*=3.7*3

图
A

!

径向基函数映射后太赫兹吸光度谱图

)*

+

%A

!

,.05-.0;X5=<70

/

;*71<

/

.2;0578.4*=3.

7*358;.0054*53=5<*<8D12;*7165

//

*1

+

$%9

!

特征提取

对去噪后的
A"

例食用油样本%

*"

例芝麻油!

*"

例葡萄

籽油!

*"

例茶籽油&光谱分别采用本方法"

IT6

和
_IT6

进

行特征提取!特征提取的维数为
;#

维#食用油样本光谱数据

除了使用滑动窗口平均去噪算法预处理外!没有经过归一

化"中心化等其他预处理过程#为了观察方便!选取贡献率

最大的
*

个主因子绘制散点图!结果分别如图
C

%

3

!

9

!

.

&所

示#从图
C

%

3

!

9

&可以看到!

IT6

和
_IT6

提取出来的前
*

个主成分占光谱的变化不到
C"V

!因此需要更多特征光谱信

息#而这
*

种方法提取出来的前
;#

个主因子的累积贡献率

均超过了
A"V

!因此前
;#

个主因子可以作为食用油光谱的

特征#

!!

采用类内距离和类间距离来评价特征提取效果!类内距

离越小!类间距离越大!表示特征的紧密程度越大!不同类

之间的可分离程度越好!特征提取效果越好#反之!则特征

提取效果不好#实验使用欧氏距离计算类内距离和类间距

离#类内距离是指类内所有点两两之间距离的平均#类间距

离采用的是中间距离法!计算类中心之间的距离#为了解决

不同特征提取方法映射范围不一的问题!把
*

种特征提取方

法计算得到的
;#

维特征映射到各坐标轴范围均为(

;̀

!

;

)

的高维坐标系中!然后进行类内距离和类间距离计算#所提

取的特征类内距离计算结果如表
#

所示!类间距离计算结果

如表
*

所示#

图
G

!

#

5

$结合径向基函数和
W@N>

特征提取结果(#

=

$

@N>

特征提取结果(#

2

$

W@N>

特征提取结果

)*

+

%G

!

%

5

&

,-.8.5;D0..F;052;*710.<D3;<78276=*1*1

+

054*53

=5<*<8D12;*71514W@N>

$%

=

&

,-.8.5;D0..F;052;*71

0.<D3;78@N>

$%

2

&

,-.8.5;D0..F;052;*710.<D3;78

W@N>

!!

从表
#

可以看到!本方法类内距离均小于
IT6

和
_I+

T6

!这说明本方法聚类效果优于其余两种方法#

!A*
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表
$

!

不同特征提取方法获得的食用油类内距离

,5=3.$

!

,-.*1;05235<<4*<;512.<784*88.0.1;8.5;D0..F;052;*71

6.;-74<870J50*7D<.4*=3.7*3<

食用油类型
类内距离

IT6 _IT6

结合径向基函数和
_IT6

芝麻油
;'!A#" #'C!!# "';#=R

葡萄籽油
"'#R*> ;'AR*! "'#*!R

茶籽油
"'CR=A ;'A"## "'#;#!

表
9

!

不同特征提取方法获得的食用油类间距离

,5=3.9

!

,-.*1;.0235<<4*<;512.<784*88.0.1;8.5;D0..F;052;*71

6.;-74<870J50*7D<.4*=3.7*3<

组合食用油类型

类间距离

IT6 _IT6

结合径向基

函数和
_IT6

芝麻油
+

葡萄籽油
!'=#;A #'#C;> *'=C!"

芝麻油
+

茶籽油
;'!RC# ;'>!CC *'=;#>

葡萄籽油
+

茶籽油
>'!#;* #'*>R! >';A**

!!

从表
*

的结果可以看到!本方法类间距离均大于
_I+

T6

!说明类间可分性优于
_IT6

#本方法和使用
IT6

计算

得到的芝麻油
+

葡萄籽油和葡萄籽油
+

茶籽油的类间距离差别

不大!两种组合的类间可分性良好#但是!使用
IT6

计算得

到的芝麻油
+

茶籽油组合类间距离偏小!容易出现错误分类

的情况#而本方法各组合类间距离较大!可分性良好#整体

上本方法类间可分性优于
IT6

#

$%A

!

:\K

分类验证效果

为了更进一步验证上述特征提取方法的效果!采用支持

向量机对提取后的特征进行建模分类#将上述
*

种食用油样

本输入支持向量机中!采用
C

折交叉验证的方法!计算
>

种

不同核函数的支持向量机分类的准确率!从而验证分类的效

果#分类正确率结果如表
!

所示#

表
A

!

分类正确率结果对比

,5=3.A

!

N76

/

50*<7178235<<*8*25;*71522D052

C

05;.0.<D3;<

支持向量机类型

分类正确率*
V

IT6 _IT6

结合径向基

函数和
_IT6

c74-30,$H ;"" AC'> ;""

d:3503/7.,$H ;"" AC'> ;""

T:97.,$H ;"" A>'R ;""

H-57:E,$H A='A A='A ;""

T%301-P3:11734,$H AC'> A!'! ;""

!!

从表
!

可以看出!本方法分类正确率高于
IT6

和
_I+

T6

!说明本方法特征提取效果更好#

*

!

结
!

论

!!

针对部分物质太赫兹吸收谱没有明显吸收峰特征!谱线

整体相似难以识别的问题!提出了结合径向基函数和
_IT6

的特征提取方法#利用该方法对被测物质的太赫兹吸收谱进

行非线性映射提取特征!使用支持向量机对其进行分类#本

特征提取方法类内聚类效果好!类间可分性好!使用不同内

核的支持向量机分类在本实验中正确率都能达到
;""V

#相

比于
IT6

!使用本方法提取出来的特征在支持向量机分类测

试中正确率最大能提高约
!V

#相比于
_IT6

!使用本文提

出的方法提取出来的特征在支持向量机分类测试中正确率最

大能提高约
>V

#因此所提出的特征提取方法效果良好!结

合支持向量机能够对食用油进行分类!在食品安全检测领域

有很好的应用价值#
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