
第
!"

卷!第
"#

期
! !!!!!!!!!!!

光 谱 学 与 光 谱 分 析
$%&'!"

!

(%'"#

!

))

<#B"-<#B>

*#*"

年
"#

月
!!!!!!!!!!! !

.

)

/012%30%

)4

567.

)

/0125&865&

4

393 :01%;/2

!

*#*"

!

平均分布差异最小化的
Z#K

标定迁移方法研究

赵煜辉!芦鹏程!罗昱博!单
!

鹏

东北大学秦皇岛分校!河北 秦皇岛
!

#@@###

摘
!

要
!

凭借高效"无损和环保的优点!近红外光谱在多个领域广泛用作物质快速分析方法的同时!仍面临

着光谱标定模型生命周期短!构建仪器标定迁移方法的标准样品难以获得和保存等问题#在化学计量学文

献中!迁移方法通常能够矫正主从仪器之间的光谱差异!但绝大多数方法都需要在两台仪器相同条件下测

量一组迁移标准样品#虽然样品数目不必过多!但总体上表明!必须对其进行很好的选择才能保证成功迁

移#对于在主从仪器中选择代表性的样本子集!现有
[/66527-.1%6/

算法作为样本选择的主要算法#在标准

样本的确定问题中!假设主仪器已找到标准样本!选择的样本集需要在从仪器中进行测量!仅当迁移样本足

够稳定时才有可能!但现有近红外光谱技术无法保证这一点#如果假设使用从仪器的样本作为标准样本!考

虑到新工业应用中光谱光源的变更!主仪器被从仪器代替!因此不再可用#基于目前存在的这些问题!提出

了一种平均分布差异最小化的
(P?

标定迁移方法$

]CR

'!此方法可以在不考虑从仪器标准样本$即标准样

本自由'的情况下!针对近红外光谱数据的多重共线性!首先假设存在一个主从仪器光谱的共同偏最小二乘

子空间!并将主从仪器光谱数据分别投影到该公共子空间(然后!引入平均分布差异最小化算法!即分别给

出主从光谱数据在子空间的平均分布中心表示函数!在最小化两个光谱平均分布$中心点'的差异的同时!

最大化投影后主仪器光谱的协方差!推导求解出最佳子空间(最后!将主光谱样本和从光谱预测样本分别投

影到该偏最小二乘子空间中!利用主光谱数据得到回归模型!该模型可用于预测从光谱浓度#通过对玉米数

据集和小麦数据集的测试研究!证明的预测效果与
.EC

!

UY.

!

CC8CR

!

RC?

和
].C

相比有所改善!该方

法可以实现更低的预测误差#
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近红外光谱$

(P?

'分析技术具备操作简单"分析数据速

度快"成本较低"不污染样品等优势!已在各领域得到广泛

应用!如农产品生产"化工产品生产"食品生产以及环境监

测领域*

"-!

+

#近红外光谱技术在定性分析和快速物质成分定

量分析以及实现在线检测方面具有独特优势*

B

+

#建立多元校

正模型是近红外光谱分析技术的重要内容#即通过一定的数

学分析方法!对近红外光谱数据进行分析建模!从而达到对

一些指标进行预测的目的!这是一种根据已有样本总结出规

律生成模型的方法#但实际的工业生产中!测量仪器"环境

和场景通常并不一致!依据已有近红外光谱数据建立的模型

往往并不适用新的仪器采集的数据!原有模型失效!并且在

测量环境或其他条件变化后!也需更新模型#

标定迁移是指在不同测量仪器或测量状态下的多元标定

模型迁移方法!通过将从光谱数据迁移到主光谱数据空间!

进而实现主光谱数据模型对从光谱数据模型的预测!避免重

复建模*

@->

+

#

已有标定迁移方法*

,-+

+

!主要是通过一组标准样品构建

迁移模型!它需要在主仪器和从仪器上分别测量一组标准样

本!通过一组标准样本来纠正主仪器和从仪器之间光谱的差

异#分段直接标准化$

)
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UY.

'!

主仪器的每个波长与从仪器的波长窗口相关!基于每个窗口

间回归系数形成带状迁移矩阵#实验结果与假设是一致的!

即在各种迁移方法中!主仪器和从仪器之间的频谱相关性被

限制在较小的区域#

UY.

的关键是窗口大小的选择和标准样

本数目的确定#在偏差斜率校正$
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+中!假设不同仪器的预测值之间存在线性关系!先

计算光谱和响应值之间的回归系数(并用该系数分别计算主



仪器和从仪器的预测值(最后!在预测值之间进行线性拟

合#

.EC

算法为一种单变量方法!因此在测量仪器和测量条

件变化引起系统化的光谱差异的情况下!才能取得较好的效

果#现实生活中!光谱差异往往比较复杂!此时它的预测能

力是不确定的#

O956

I

等提出了基于典型相关分析$

056%6905&
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CC8

'的标定迁移方法成功地校正了不

同光谱之间的差异#首先!使用主仪器的标定集构建
UO.

模

型(选取主仪器和从仪器的标定集的一部分作为标准样本(

通过典型相关分析分别提取特征*

""

+

#

标准样本要求主从仪器在相同的环境及条件下测量同一

组样本#工业应用中!由于标样组分的挥发性及可变性!使

保持标准样品的完整性很难实现*

"*

+

!为此!需建立标准样本

自由的标定迁移模型*

"<

+

#
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等提出的多元散射校正$
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+是一种信号预处理方法#

].C

计算校准集的平均光谱作为参考光谱!并在每个光谱和参考

光谱之间找到线性关系!得到斜率和偏差!利用斜率和偏差

来校正从光谱!虽然不需要标准样本!但难以处理复杂情

况!且模型性能多数情况较差#

迁移成分回归$
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RC?

'也

是一种无标准的迁移方法*
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+

!它结合了迁移成分分析

$
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+和普通最小二乘法

$
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K52/
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'#

RC8

的基本思想是在再生希

尔伯特空间中投影两个仪器的数据!在这个空间中!主仪器

和从仪器的数据分布尽可能的接近!同时保留原始数据的关

键属性#

RC?

是一个具有良好泛化能力的稳健模型!但无法

实现更准确的预测#

针对标准样本难以获得和保存!现有的标准样本自由的

标定迁移方法预测能力相对一般的情况!提出了一种标准样

本自由的基于最小化平均分布差异的
(P?

偏最小二乘标定

迁移方法$
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]CR

'#此方法在不考虑从仪器标准

样本的情况下!为去光谱数据的多重共线性!首先假设存在

一个适用于主从仪器的偏最小二乘子空间!该子空间通过后

续优化主从仪器在此空间中的分布差异获得!接着将主从仪

器光谱数据分别投影到该假设的公共子空间(然后引入平均

分布差异最小化算法!即分别给出主从光谱数据在子空间的

平均分布$中心点'表示函数!最小化两个光谱平均分布$中

心点'的差异!并最大化投影后主仪器光谱的协方差!目的

是使主仪器投影后的数据具有最大相关性!推导求解出最佳

子空间(最后!将主光谱样本和从光谱预测样本分别投影到

该子空间中!利用主光谱数据得到回归模型!通过此回归系

数计算出从光谱预测浓度#该方法无需标准样本的获取!便

能缩小主从仪器数据间的分布差异!同时对比现有标准自由

迁移方法!更加简单高效!并具有更好的预测性能#本文使

用玉米数据集和小麦数据集!将
]CR

的性能与
.EC

!

UY.

!

CC8CR

!

RC?

和
].C

进行比较#
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定义符号

源域和目标域将用下标%

3

&和%

;

&表示!

P

3

d

*

P

"

3

!4!

P

F

3

3

+

,

"

BmF

3 表示源域训练集!

P

;

d

*

P

"

;

!4!

P

F

;

;

+

,

"

BmF

;表示目标域训练集#其中
B

表示域中数据的维数!

F

3

和
F

;

表示源域和目标域样本个数#设
H

,

"

BmE表示将源数

据和目标数据的原始空间映射到维数为
E

的子空间的基变

换#

.

,

.

*

表示
*

范数#

;#

$,'表示矩阵的迹运算符!

$,'

R 表示转置运算符#

$)=

!

偏最小二乘法

在化学计量学中!偏最小二乘算法$

)
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Q
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UO.

'是一种很有效的多元标定方法#

UO.

算法结合了多元

线性回归"主成分分析"典型相关分析的优点!被广泛用于

建立输入空间和响应空间之间的关系#

UO.

通过分数向量建

立输入空间和响应空间之间的关系#

UO.

模型的目的是确保

最佳的潜变量数量#潜变量是原始变量的线性组合#它包含

了关于
P

和
Q

之间关系的最大相关信息#在数学上!由式

$

"

'表示目标函数

7

%
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G5_

N

0%̂

5

PN

!

Q

6

3K;

A

/011%

.

N

.

*

%

"

$

"

'

其中
N

代表权重向量#该目标函数是在一个约束下的最大化

问题!可以通过拉格朗日乘数法进行求解#

在这个算法中!第一个权重向量必须是矩阵
(

R

))

R

(

的

主要的特征向量#从第二个潜变量开始!它要求接下来的潜

变量与前面的潜变量正交$不相关'#因此!接下来的权重向

量也是矩阵的主要特征向量!重复这一系列步骤直到收敛#

模型被构建通过如下等式

(

F

8

B

%
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$
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,

"

8

4

'

6

-

F

8

2

"

其中
%

是得分矩阵!

*

和
,

分别代表
(

的载荷矩阵和
)

的载

荷矩阵向量(

+

和
-

分别表示残差矩阵(

4

是
UO.

模型潜变

量的最佳数量#

最后!模型的回归系数
+

可写如式$

*

'

+

%

.

$

*

R

.

'

T

"

,

R

$

*

'

式$

*

'中!

.d

*

N

"

!

N

*

!44!

N

4

+为权重矩阵#

$)?

!

模型建立

该文目的是学习将源数据和目标数据的原始空间映射到

某个
UO.

子空间的基变换!在该子空间中!映射的源数据和

目标数据之间的得分
;

3

d

*

K

"

3

!4!

K

F

3

3

+

,

"

BmF

3 和
;

;

d

*

K

"

;

!4!

K

F

;

;

+

,

"

BmF

; 可以保持相似!因此!有理由认为!

;

3

和
;

;

之间的平均分布差异$
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!

]YY

'是最小的#因此!源数据和目标数据在低维子空间

中
]YY

最小化被表述为
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.
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3
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*
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其中!

,

3

%

"

F

3
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和
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"
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;

$
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*%

"

K

*

;

表示源域与目标域变

换到新的子空间的平均分布$中心点'#

令
%d*

R

(

!最小化问题式$

<

'可以重新表示为

G96
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为了学习得到这样一个能使式$

!

'中的平均分布差异最

小化的基变换矩阵
*

!还应确保投影后的源数据
P

3

与源数

据浓度
Q3

之间的关系具有最大相关信息#因此!对于源域的

数据!合理的做法是将以下项最大化

G5_

H

.

0%̂

$
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R
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3
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Q3

'
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*
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G5_
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$

*

R
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3Q3Q

R

3

P

R

3

*

'$

B

'

!!

在求解式$

B

'时可以看出!源域数据的协方差在新学习

的子空间中已经被最大化!那么在这一过程中就保留了尽可

能多的可用信息#

结合式$

!

'和式$

B

'!可以得到以下优化目标
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令
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和
,
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"
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;

$

F
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*%

"

?

*

;

为源域和目标域投

影后的中心!然后式$

@

'中的最大化问题就可以写成
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!!

在式$

>

'的最大化问题中!

H

有许多的可能解$即并非唯

一解'!为了保证解的唯一性!式$

>

'施加了一个等式约束!

这样就可以写成
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'

其中
-

是一个常数#

!!

为了解出式$

,

'!将其改为拉格朗日函数!见式$

+

'

2

$

H

!

*

'
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H

R

*

P

3Q3Q

R
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P
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H
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;
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'

R
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'
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-
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+

'

其中
*

表示拉格朗日乘子系数#

接下来!将
2

$

H

!

*

'对
H

求偏导!令其偏导数为
#

!就得

到

0*

%*

*

$

"#

'

其中
0d
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T
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3Q3Q

R

3
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R

3

'

由此得出!最优子空间
*

"表示矩阵
0

特征值分解后的

前
.

个最大特征值所对应的特征向量!而
*

表示是一个对角

矩阵!对角线上的值分别为前
.

个最大特征值#

为了便于实现!将所提出的
]CR

算法归纳到下列算法

描述中#

$)A

!

]CR

的算法描述

!!

输入)给定主仪器中心化后的数据集$

(

3

0/6

!

)

3

0/6

'!从仪

器中心化后的训练数据
(

R

12596

7

0/6

和最大主成分数
)

0

7

6KG

#

输出)回归系数
+

#

$

"

'分别计算主从仪器数据$

(

3

0/61/2

!

(

3

12596

7

0/6

'得到源域目

标域中心$

,

O

!

,

K

'#

,

3

%

$

F

3

+

%

"

P

+

3

-

F

3

!

,

;

%

$

F

;

*%

"

P

+

;

-

F

;

!!

$

*

'计算矩阵
0

0

%

$$

,

3

-

,

;

'$

,

3

-

,

;

'

R

'

-

"

$

(

3

0/6)

3

0/6)

3

0/6

R

(

3

0/6

R

'

$

<

'根据公式
0*d

/

*

对
0

进行特征值分解#

$

!

'得最优子空间
H

"

d

*

M"

!

M*

!4!

M.

+

$

B

'计算投影到子空间后的矩阵

%

3

6/N

%

*

R

(

3

0/6

!

%

R

6/N

%

*

R

(

R

12596

7

0/6

!!

$

@

'计算回归系数

$

%

3

6/N

!

)

3

0/6

'

/000000

最小二乘回归

+

!!

]CR

算法到此结束#

$

>

'预测

(

R

1/31

7

0/6

%

(

R

1/31

-

G/56

$

(

3

'

%

R

1/31

7

6/N

%

(

R

1/31

7

0/6

*

1

)

R

1/31

d

%

R

1/31

7

6/N

0

q

)

3

G/56

*

!

实验部分

!!

为了验证算法的准确性和实用性!使用玉米数据集和小

麦数据集作为实验对象!对数据集进行了数据分析!来检验

]CR

方法的性能#

=)$

!

数据集介绍

第一个数据集是在三个近红外光谱仪$

]B

!

]UB

和

]U@

'上测量含有
,#

个样本的玉米数据集#每个样品含有四

种成分)水分!油!蛋白质和淀粉#波长范围为
""##

$

*!+,

6G

!间隔为
*6G

$

>##

个通道'#该数据集可以从
J11

)

)--

NNN'/9

I

/6̂/01%2'0%G

-

Y515

-

C%26

-下载#使用这三个近红外

光谱仪和玉米数据集成分中的水分进行研究讨论#仪器
]B

和仪器
]UB

之间的光谱差异如图
"

$

5

'所示(仪器
]B

和仪

器
]U@

之间的光谱差异如图
"

$

0

'所示(仪器
]UB

和仪器

]U@

之间的光谱差异如图
"

$

/

'所示#其中横轴表示波长!纵

轴表示吸光度差异!曲线表示光谱样本#

图
$

!

不同仪器之间的光谱差异

&'

(

)$

!

*

9

-+02/61'44-2-:+-8-0H--:1'44-2-:0':502I.-:05

!!

小麦数据集由制造商
8

的三个仪器$

8"

!

8*

和
8<

'测

量的
*!,

个样本组成#数据集只提供蛋白质参考值#波长范

围为
><#

$

""## 6G

!间 隔 为
#'B 6G

#可 在
J11

)

)--

NNN'9720-0J5G;/23;K2

I

'%2

I

-获取#使用了三个近红外光谱

仪和蛋白质含量进行研究讨论#仪器
8"

和仪器
8*

之间的

光谱差异如图
"

$

;

'所示(仪器
8"

和仪器
8<

之间的光谱差

<B#<

第
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异如图
"

$

7

'所示(仪器
8*

和仪器
8<

之间的光谱差异如图

"

$

H

'所示#其中横轴表示波长!纵轴表示吸光度差异!曲线

表示光谱样本#

=)=

!

数据处理

通过
[/66527-.1%6/

算法将玉米数据集的
,#

个样本分

成两组)

,#Z

用做标定集样本!

*#Z

用做测试集样本(将小

麦数据集的
*!,

个样本分成两组)

,#Z

用作标定集样本!

*#Z

用作测试集样本#对于有迁移标准的迁移方法!使用

[/66527-.1%6/

算法在标定样本上选择若干个标准样品#

=)?

!

性能评估

在该实验中!均方根误差 $

2%%1G/563

Q

K52//22%2

!

?].S

'被用作参数选择和模型评估的指标#此外!

?].SC

表示标定集的训练误差!

?].SU

表示测试集的预测误差#

?].S

计算方法写为

?].S

%

$

Q

-

R

Q

'$

Q

-

R

Q

'

R

-槡 '

$

""

'

式$

""

'中!

R

Q

是预测值(

Q

是测量值(

'

是样本数目#

文中
?].SU

代表从仪器测试集#

<

!

结果与讨论

!!

选用玉米和小麦光谱数据集检验模型的性能#使用

.EC

!

UY.

!

CC8CR

!

].C

和
RC?

五种方法进行对比实验#

对于
.EC

!

UY.

!

CC8CR

和
].C

算法均采用
UO.

算法作为

主体算法!使用主仪器的光谱数据建立多元标定模型作为参

考模型!用于对从仪器的待测样本进行预测#实验结果主要

包含两个部分)$

"

'

]CR

和对比方法的
?].SC

和
?].SU

比较($

*

'

]CR

和对比方法预测结果的拟合能力示意图#

]CR

和其他五种标定迁移方法的标定误差和预测误差

被展示在表
"

和表
*

中#

玉米数据集实验结果分析如下)

对于仪器
]UB

到仪器
]B

的标定迁移!

]CR

的
?]-

.SU

小于
RC?

和
].C

这两种标准样本自由的方法!同时也

小于
.EC

!

UY.

和
CC8CR

这三种有标样的
?].SU

!并且

]CR

的
?].SC

也低于其他五种迁移方法#对于仪器
]U@

到仪器
]B

的标定迁移!由
.EC

!

UY.

!

CC8CR

!

RC?

和

].C

获得的最低
?].SU

分别为
#'<@

!

#'!#

!

#'!"

!

#'!>

和

"'+*

#表
"

中列出的结果清楚地表明
]CR

具有比其他五种

方法更低的
?].SU

和
?].SC

#对于从
]U@

到
]UB

的标

定迁移!

]CR

再一次达到了最小的
?].SU

和
?].SC

#

小麦数据集实验结果分析如下)

对于仪器
8"

到
8*

的迁移!当标准样品数为
<B

!

*B

和

<B

时!

.EC

!

UY.

和
CC8CR

分别取到最小值#从表
*

中能

够看出方法
]CR

的
?].SC

和
?].SU

都小于其他五种方

法的最佳结果#对于仪器
8*

到
8<

的迁移!当标准样品数为

<B

时!

.EC

!

UY.

和
CC8CR

均取到最小值!由表看出
]CR

的
?].SU

均小于其余五种方法#对于仪器
8<

到
8*

的迁

移!

]CR

再一次达到了最小
?].SU

和
?].SC

#

这六组对比实验可以看出!

]CR

模型在通常情况下能

够取得最优的预测效果!并具有更好的鲁棒性#

!!

图
*

.图
!

和图
B

!图
@

分别显示了在玉米集和小麦集

中!六种不同的标定迁移方法的预测值与测量值的关系图#

预测浓度和测量浓度之间的零差异!将会使得样本点在直线

上#对于有标准样本的标定迁移方法!选取预测性能最优时

的数据用于比较!以便更加充分的体现出
]CR

能够取得良

好的预测性能#表
<

是六种迁移方法的预测值与测量值曲线

拟合斜率表#

表
$

!

*<L

%

O!*

%

MLK

%

LL@LM

%

B*L

和
BLM

六种迁移方法在玉米数据集下的
KB*>L

%

KB*>O

M/86-$

!

KB*>L/:1KB*>O34+32:1/0/5-05H'0,*<L

%

O!*

%

MLK

%

LL@LM

%

B*L/:1BLM

玉米数据集$水分'

GB

主仪器
-G

)

B

从仪器
GB

主仪器
-G

)

@

从仪器
G

)

B

主仪器
-G

)

@

从仪器

迁移方法
F ?].SC ?].SU ?].SC ?].SU ?].SC ?].SU

"B #'<< #'<* #'<! #'!! #'*" #'*<

.EC *B #'<B #'*B #'<> #'<+ #'"+ #'*<

<B #'<* #'*> #'<> #'<@ #'"+ #'*!

"B #'<*

#'*@

$

"B

5

'

#'B!

#'!<

$

>

5

'

#'*!

#'<B

$

"B

5

'

UY. *B #'<!

#'*!

$

"B

5

'

#'@#

#'!>

$

+

5

'

#'**

#'<+

$

"B

5

'

<B #'<*

#'*!

$

"B

5

'

#'B#

#'!#

$

B

5

'

#'*<

#'<B

$

"B

5

'

"B #'!* #'*! #'>" #'BB #'!< #'*B

CC8CR *B #'<+ #'*@ #'@# #'!* #'!" #'*B

<B #'<@ #'*> #'B! #'!" #'<> #'*B

RC? # "'"#

#'!<

$

@

;

'

"'<#

#'!>

$

!

;

'

#',<

#'<@

$

"#

;

'

].C # "'@< "'>+ "',> "'+* #'+* #'+#

]CR # #'*! #'*# #'*> #'"+ #'"@ #'"!

注)

F

)需要标准样本的迁移方法中!标准样本的数目(

5

)

UY.

中最优的窗口大小(

;

)

RC?

中对应的最优子空间的维度!下同

(%1/

)

F

)

1J/6KG;/23%H3156752735G

)

&/32/

Q

K92/7;

4

1J/12563H/2G/1J%7

(

5

)

1J/%

)

19G5&N967%N39L/96UY.

(

;

)

1J/79G/639%6%H0%22/3

)

%67-

96

I

%

)

19G5&3K;3

)

50/396RC?

(

1J/35G/;/&%N

!B#<
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表
=

!

*<L

%

O!*

%

MLK

%

LL@LM

%

B*L

和
BLM

六种迁移方法在小麦数据集下的
KB*>L

%

KB*>O

M/86-=

!

KB*>L/:1KB*>O34H,-/01/0/5-05H'0,*<L

%

O!*

%

MLK

%

LL@LM

%

B*L/:1BLM

小麦数据集$蛋白质'

8*

主仪器
-8"

从仪器
8<

主仪器
-8*

从仪器
8*

主仪器
-8<

从仪器

迁移方法
F ?].SC ?].SU ?].SC ?].SU ?].SC ?].SU

"B #'@! #'B+ ,'>! ,'@@ #'!! #'!,

.EC *B #'B, #'B@ ,'*@ >'#, #'B! #'!,

<B #'B* #'BB >'>< @'## #'B! #'!,

"B *'*#

*'@,

$

B

5

'

!'"+

<'B+

$

"B

5

'

"',"

"'B*

$

>

5

'

UY. *B "',"

*'""

$

"B

5

'

<'"+

*'*<

$

<

5

'

"'B,

"'!"

$

"B

5

'

<B *'*<

*'<+

$

"B

5

'

*'!*

*'#>

$

<

5

'

"'@>

"'<B

$

"B

5

'

"B *'@> *'<@ *'># *'*B <'*@ *'#<

CC8CR *B *'B! *'#! *',! *'*B *'+! *'#>

<B *'B< "'*# *'!@ *'#@ *'>B "'+#

RC? # !'<<

*'!*

$

",

;

'

!'"@

*'"*

$

"#

;

'

!'"B

"'+*

$

",

;

'

].C # "'@< "'<+ <',# "'*B "'!< "'**

]CR # #'<, #'B< *'!B #'@< #'!* #'<#

图
=

!

*<L

%

O!*

%

LL@LM

%

MLK

%

B*L

和
BLM

六种方法在仪

器
BE

和仪器
BOE

之间预测结果的散点图

&'

(

)=

!

*+/00-2

9

6305432

9

2-1'+0'3:8-0H--:':502I.-:05BE/:1

BOE':*<L

%

O!*

%

LL@LM

%

MLK

%

B*L/:1BLM

图
?

!

*<L

%

O!*

%

LL@LM

%

MLK

%

B*L

和
BLM

六种方法在仪

器
BE

和仪器
BOJ

之间预测结果的散点图

&'

(

)?

!

*+/00-2

9

6305432

9

2-1'+0'3:8-0H--:':502I.-:05BE/:1

BOJ':*<L

%

O!*

%

LL@LM

%

MLK

%

B*L/:1BLM

!!

对于玉米数据集表!图
*

.图
!

显示
]CR

方法的预测

结果相比其他五种迁移方法具有更好的预测性#根据表
<

中

的数据也可证明
]CR

相比其他方法更加接近直线#通过上

面的陈述!可以得到结论)

]CR

能够在玉米集所有模型中

实现最佳的预测性能!同时具有更好的泛化能力#

图
A

!

*<L

%

O!*

%

LL@LM

%

MLK

%

B*L

和
BLM

六种方法在仪

器
BOE

和仪器
BOJ

之间预测结果的散点图

&'

(

)A

!

*+/00-2

9

6305432

9

2-1'+0'3:8-0H--:':502I.-:05BOE

/:1 BOJ':*<L

%

O!*

%

LL@LM

%

MLK

%

B*L/:1

BLM

图
E

!

*<L

%

O!*

%

LL@LM

%

MLK

%

B*L

和
BLM

六种方法在仪

器
@=

和仪器
@$

之间预测结果的散点图

&'

(

)E

!

*+/00-2

9

6305432

9

2-1'+0'3:8-0H--:':502I.-:05@=/:1

@$':*<L

%

O!*

%

LL@LM

%

MLK

%

B*L/:1BLM

!!

对于小麦数据集!图
B

.图
>

及表
<

中均可以看出!

]CR

的样本点更加接近直线!相比其他五种方法!其能够

达到更好的预测效果#通过上述对比!可以很容易地得到结

BB#<

第
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论)

]CR

在小麦集的所有模型中能够实现最佳的预测性能!

同时具有更好的泛化能力#

图
J

!

*<L

%

O!*

%

LL@LM

%

MLK

%

B*L

和
BLM

六种方法在仪

器
@?

和仪器
@=

之间预测结果的散点图

&'

(

)J

!

*+/00-2

9

630534

9

2-1'+0'3:2-5I6058-0H--:':502I.-:05@?

/:1@=8

D

*<L

%

O!*

%

LL@LM

%

MLK

%

B*L/:1BLM

图
F

!

*<L

%

O!*

%

LL@LM

%

MLK

%

B*L

和
BLM

六种方法在仪

器
@=

和仪器
@?

之间预测结果的散点图

&'

(

)F

!

*+/00-2

9

630534

9

2-1'+0'3:2-5I6058-0H--:':502I.-:05@=

/:1@?8

D

*<L

%

O!*

%

LL@LM

%

MLK

%

B*L/:1BLM

表
?

!

*<L

%

O!*

%

MLK

%

LL@LM

%

B*L

和
BLM

六种迁移方法

预测结果斜率对比表

M/86-?

!

*63

9

-+3.

9

/2'53:34

9

2-1'+0-12-5I60534*<L

%

O!*

%

MLK

%

LL@LM

%

B*L/:1BLM

迁移

方法

3&%

)

/

GB-G

)

B GB-G

)

@G

)

B-G

)

@ 8*-8" 8<-8* 8*-8<

.EC #'B, #'BB #'@, "'"" "'@B "'"*

UY. "'@@ T"',! *'<# "'@* #'B@ "'>*

CC8CR "',* T*'@+ <',! **'BB "@!'>, "@<'*@

RC? #'#" T#'#" #'"B #'+" *'** "'#<

].C T#'"# T#'*! T#'#" #'@> #'@! #'@+

]CR "'#@ #'>! "'#* #'+< "'#* #'++

<

!

结
!

论

!!

提出了一种基于最小化平均分布差异的标准样本自由

(P?

偏最小二乘标定迁移方法#该方法学习了如何找到能够

使主从仪器数据投影后!两域平均分布差异最小的同时!还

能使主光谱投影后的数据相关性最大的一个公共子空间#在

该子空间中!主从仪器的数据分布得到了极大的校正!能够

使从仪器共用主仪器模型!实现标定迁移#

在玉米和小麦数据集中!使用
.EC

!

UY.

!

CC8CR

!

RC?

和
].C

作为对比实验来检验
]CR

方法的性能!并且

所提出的方法$

]CR

'通常实现了最佳的
?].SC

和
?]-

.SU

#结果清楚地表明!

]CR

能够成功地用于校正在不同仪

器上测量的光谱之间的差异#对于
.EC

!

UY.

和
CC8CR

这

三种迁移方法!它们需要标准样品建立迁移模型#在
RC?

中!从仪器样品还需要少量的参考值#这两个条件在实际应
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