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针对近红外光谱高维&高冗余&非线性和小样本等特点导致光谱相似性度量时出现的1维度灾难3'

提出一种基于核映射和
H/AU4KH1GH

距离的局部保持投影"

S7;QQ

#算法(首先将光谱数据经过核变换映射到

更高维空间'有效保证了流形结构的非线性特征(然后改进局部保持投影"

;QQ

#算法对数据进行降维操作'

将
H/AU4KH1GH

距离替代传统的欧氏距离或测地线距离'通过共享邻近点的信息'得到更加准确的局部邻域关

系(最后在低维空间通过距离的计算实现光谱的度量(该方法不仅有效解决了高维空间存在的1距离失效3

问题'同时还提高了相似性度量结果的精度(为了验证
S7;QQ

算法的有效性'首先根据降维前后数据集信

息残差的变化确定了最佳参数近邻点的个数
8

和降维后的维数
9

(其次'从光谱降维投影效果和模型分类效

果两个角度与
Q8C

'

;QQ

和
>D;QQ

算法进行了对比'结果表明
S7;QQ

算法对于烟叶的部位有较好的区分

能力'降维效果以及对于不同部位的正确识别率明显优于
Q8C

'

;QQ

和
>D;QQ

(最后'从某品牌卷烟叶组

配方中选取了
'

个代表性烟叶作为目标烟叶'分别采用
Q8C

'

;QQ

和
S7;QQ

方法从
-))

个用于配方维护的

烟叶样品中为每个目标烟叶寻找相似烟叶'并从化学成分和感官评价两方面对替换前后的烟叶及叶组配方

进行了评价分析(其中
;QQ

和
S7;QQ

用于降维的参数选择保持一致'

Q8C

选择前
+

个主成分(结果表明'

由
S7;QQ

选出的替换烟叶与替换配方在总糖&还原糖&总烟碱&总氮等化学成分以及香气&烟气&口感等

感官指标上较
Q8C

&

;QQ

方法差异最小'相似性度量准确度最高(该方法可应用于配方产品替换原料的查

找'辅助企业实现产品质量的维护(
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近年来'近红外光谱分析技术"
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#因其简便&环保&

速度快&不损坏样品等优点'已经在农业&石化&食品&烟草

等众多领域占有重要地位*

$

+

(产品的近红外光谱中含有超

&)3

的结构信息'能够较全面的表征产品的质量信息(而相

似性度量作为一种衡量数据间差异的重要方法'广泛应用于

机器学习和数据挖掘领域*

%

+

(对近红外光谱进行相似性度

量'可实现产品之间质量相似性的评价%该方法也可用于食

品&卷烟等各类配方产品相近原料的查找和替换(但近红外

光谱数据具有高维&非线性&高噪声&高冗余的特点'同时

存在数据分布稀疏和空空间现象*

-

+

'导致相似性度量在低维

空间常用的距离度量方式失效'因此需要研究一种高效的适

用于高维数据的相似性度量方法'解决高维空间存在的1维

度灾难3问题(

贺玲等*

,

+对高维空间进行基于网格划分的子空间相似性

度量'但只能避免噪声对高维数据的影响(谢明霞等*

'

+提出

了一种高维数据的相似性度量函数'可以有效缓解高维的影

响'但此函数的提出基于聚类算法'并不具有普遍性(曹鹏

云等*

+

+提出一种基于核方法和测地线距离的高维空间相似性

度量方法'解决了传统度量中低维保距映射的问题'但不适

用于稀疏的光谱样本(徐宝鼎等*

.

+改进局部线性嵌入算法中

的距离度量公式并在子空间进行降维'但此方法需要通过特

征筛选实现对子空间的划分'算法复杂且计算量较大(由此

可见'由于直接对高维数据进行相似性度量较为困难'因此



往往先采用降维的方法进行特征提取'消除高维数据中的噪

声和冗余'在低维空间中进行数据的度量(但是目前存在的

相似性度量方法都选择以测地线距离作为距离的度量方式'

并没有真正映射到准确的邻域信息'因此得到的度量结果会

出现不同程度的偏差(

针对上述问题'提出一种基于核变换和
H/AU4KH1GH

距离

局部保持投影相似性度量方法'首先'将光谱数据映射到更

高维的数据空间'采用改进的局部保持投影算法对数据进行

降维'引入
H/AU4KH1GH

距离替代欧氏距离'可以更有效地保

证映射到低维空间局部邻域信息的准确性'同时使得在降维

之后的低维空间得到的相似光谱更加准确(将该方法应用于

卷烟配方替换烟叶的寻找并取得了较好的效果'实现了卷烟

配方的辅助维护(
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算法与原理
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经典局部保持投影算法

局部保持投影"

;QQ

#算法作为一种经典的无监督的特征

提取算法'由
:G

*

(

+等首次提出(

;QQ

算法综合了
Q8C

算法

和
;\

算法的优点'有较强的泛化能力'在模式识别&数据

挖掘等领域取得了显著成效*
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(假设在高维欧氏空间
'

: 中

有
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个
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维数据集
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算法的核心思想是选取一个最佳的变

换矩阵
=

将高维数据集
;

映射到低维空间
'
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"
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'

在低维空间重构局部邻域信息'获得低维特征矩阵
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4
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'
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5'使得降维之后的特征空间仍保持高维空间

局部邻域信息不变(

;QQ

算法的基本步骤如下$
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选出
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$利用热核函数
-

)

C

*

$$
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$利用
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获得由高维数据
;

映射到低维空

间的矩阵
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(定义目标函数
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为了得到最佳变换矩阵
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'变换目标函数并将其最小化(

然后根据矩阵论通过式"
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#计算广义特征方程的特征值(
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距离

H/AU4KH1GH

距离作为一种新的距离度量方式'由
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在
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年提出(

H/AU4KH1GH

距离是利用数据点间共同的邻近

点信息来计算样本间的距离'在高维空间中两点之间的直线

距离不一定准确'但是加上邻近点的共享信息会极大的提高

距离度量的准确性*
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H/AU4KH1GH

距离计算步骤如下$
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$计算每个样本点
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和其他样本点的欧氏距离'

并根据距离的远近排序得到
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邻近点的顺序表(
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$计算每两个样本点
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是
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几个邻近点'即样本点
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在
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邻近点顺序表中的序

号(因此样本点
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的非对称
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如图
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中计算得出的不对称
H/AU4KH1GH

距离进

行归一化'可得对称的
H/AU4KH1GH
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基于核映射
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距离的局部保持投影算法

#
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为了能准确地找出样本的邻近点'提出了基于核映射和

H/AU4KH1GH

距离的局部投影"

S7;QQ

#算法'先通过核变换将

数据集映射到更高维的空间'同时引入
H/AU4KH1GH

距离替换

欧氏距离'通过共享局部邻近点的信息来重新度量样本点的

相似关系'以此提高低维空间中相似性度量结果的精度(

S7;QQ

算法步骤如下$
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中算法的描述计算得出矩阵中任意两

($$-

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
,$

卷



点间的
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距离
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用核变换后的核矩阵
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核矩阵
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为半正定矩阵(
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个广义特征值及特征向量得到最佳变换

矩阵'并求出低维映射矩阵
>

(
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$对于降维得到低维特征矩阵
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'通过欧氏距离进

行相似样本点的寻找'样本个数自行设定(相似点的距离度

量公式作为相似度的度量标准定义如式"
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实验部分
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样品制备

选取
%)$.

年)

%)$&

年
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个用于调配卷烟配方的单料

烟和
$

个需要维护的某品牌卷烟叶组配方"叶组配方是专家

根据各种烟叶的主要化学成分&物理特征及感官等品质因

素'将不同的单料烟按照一定原则和比例配制而成具有特定

吸味风格和品质要求的卷烟产品#(将烟叶样品放置于
+)i

的烘箱中干燥
,?

'用旋风磨磨碎过
,)

目筛'密封平衡后进

行光谱数据的采集(
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光谱采集和预处理

选用尼高力公司的
CAM/HI2

#

近红外光谱仪'扫描范围

为
,)))

!

$))))!"

#$

'分辨率为
(!"

#$

(每个实验样品称

重
$'

6

'放于在样品杯中用压样器压实进行光谱采集'室温

保持在
$(

!

%'i

'为减少不确定性'每个样品扫描
-

次'取

平均值作为该样品的最终光谱(

为消除高频噪声和基线漂移等对光谱造成的影响'选取

二阶导数加
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平滑对光谱进行预处理(

J="
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评价方法

烟叶中总烟碱&总糖&还原糖&总氮等化学成分*

$'

+及感

官质量对烟叶的品质有重要影响'本研究主要以化学成分及

感官评吸打分两种方式对替换前后的烟叶和叶组配方进行了

对比(其中化学成分通过近红外方法检测三次取平均值得

出'感官评吸由
$)

位配方专家组成感官质量评价小组'依据

Z8

!

J,&.

)

%)$,

-卷烟中式卷烟感官评价方法.'对烟叶的

香气&烟气&口感特性"各占比
,)3

'

,)3

和
%)3

#分别打

分'总分为百分制(同时为了更直观的展示替换前后烟叶及

叶组配方的总体质量差异'以
)*'

为梯度进行质量特征差异

评价打分'评价标准如表
$

所示(

-

!

结果与讨论

"=I

!

参数的选择

近邻点个数
8

和降维后的维数
9

为
;QQ

算法中两个重

要的参数(

8

取值过大会使部分重要的邻域结构信息被忽略'

取值过小得到的邻域信息会比较局限%

9

选取过大则可能会

包含较多的噪声信息'在以往的算法中'往往都是根据经验

选择'因此不同参数的选取对降维结果的影响颇大(本工作

根据降维前后数据集信息残差的变化来确定参数(残差的计

算公式如式"

$)

#

'

"

$

+

(

"

:

;

'

:

>

# "

$)

#

式"

$)

#中'

:

;

和
:

>

分别为降维前后数据的距离矩阵'

(

为

两者的线性相关系数'

(

越大'代表高维数据降维之后得到

的
:

>

的信息量越大(图
%

为选取不同
8

值和
9

值的残差图(

表
I

!

总体质量评价标准

%&'()I

!

T8&(0&,+1-6/+,)/+&1218)/&((

Z

0&(+,

4

质量偏差档次 质量偏差描述

)

无

$

轻微

%

略有

-

有

,

稍大

'

较大

图
J

!

不同参数取值残差图

*+

.

=J

!

?)$+30&(3+&

.

/&57+,93+22)/)-,

>

&/&5),)/8&(0)$

!!

可以看出'当
8

值为
+

'

9

为
-

时'残差最小'表示此时

映射到低维空间的特征矩阵获得最大的信息量(

"=J

!

投影结果对比分析

针对烟叶光谱数据的内在规律提取和相似性度量'有学

者提出了改进邻域的局部保持投影方法
>D;QQ

'将类别信息

参数加入到距离计算中'对于不同香型风格的烟叶有较好的

区分效果(图
-

为分别采用
Q8C

'

;QQ

'

>D;QQ

和
S7;QQ

对烟叶光谱数据进行降维的投影效果对比(

!!

不同部位的烟叶在化学成分&质量方面存在较多的差

异'烟叶能提供的香味与部位间存在直接的相关性'因此配

方设计和维护中配方人员要充分考虑烟叶部位的差异(由图

-

投影图可以看出'

Q8C

算法无法有效区分上&中&下不同

部位的烟叶'

;QQ

算法对于区分不同部位烟叶边界仍明显存

在交叉现象'

>D;QQ

算法对于部位的区分效果明显优于

Q8C

和
;QQ

算法'但是中部和下部还是有少部分重叠的区

域'而
S7;QQ

算法对于烟叶上部&中部&下部三部分区分

边界较为明显'降维效果优于
>D;QQ

方法(

&$$-

第
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图
"

!

MOD

%

NMM

%

@KNMM

和
E?NMM

算法降维投影图

*+

.

="

!

G+5)-$+1-&(+,

4

/)306,+1-

>

/1

]

)6,+1-12MOD

'

NMM

'

@KNMM

'

E?NMM&(

.

1/+,95$

表
J

!

不同降维算法烟叶部位分类结果对比

%&'()J

!

O15

>

&/+$1-12,9)6(&$$+2+6&,+1-/)$0(,$12,1'&661

$,&(W

>

1$+,+1-'&$)31-3+22)/)-,3+5)-$+1-&(/)306F

,+1-&(

.

1/+,95$

算法 正确识别率!
3

Q8C ++*%

;QQ ..*+

>D;QQ (.*(

S7;QQ &$*%

!!

为进一步验证投影结果的有效性'表
%

为分别采用

Q8C

'

;QQ

'

>D;QQ

和
S7;QQ

四种算法进行特征提取'使

用
=aV

分类器建立不同部位烟叶的分类模型正确识别率的

对比(

!!

由表
%

可以得出'由
S7;QQ

算法进行降维操作后的烟

叶光谱不同部位的识别率为
&$*%3

'明显高于其他算法'说

明该方法对于烟叶部位分类信息特征提取更为有效(

"="

!

相似性度量结果对比分析

从卷烟叶组配方中选取
'

个代表性烟叶作为目标替换烟

叶'然后分别采用
Q8C

'

;QQ

和
S7;QQ

方法从
-))

个用于

配方维护的烟叶样品中为每个目标烟叶寻找相似烟叶'用于

叶组配方中原料的替换(其中
;QQ

和
S7;QQ

用于降维的参

数选择保持一致'

Q8C

选择前
+

个主成分(

为了验证实验结果的准确性'本文采用化学成分和感官

评吸打分两种评价方式'分别从替换前后的单料烟和叶组配

方两个角度进行了评价'从而保证了配方维护结果的可靠性(

-*-*$

!

单料烟替换前后评价结果对比

表
-

列出了
$

个目标烟叶分别采用
Q8C

'

;QQ

和

S7;QQ

三种方法'根据相似度计算标准'从单料烟度量角

度选出的
-

个替换烟叶与目标烟叶的化学成分和感官评吸结

果对比(其他
,

个目标烟叶的替换推荐结果与该表所列的结

果类似'不再详细列出(

!!

由表
-

可得'三种方法所选出的替换烟叶与目标烟叶从

化学成分和感官特征两方面皆有较小的偏差(其中由
Q8C

算法选出的替换烟叶较目标烟叶偏差相对略大'

;QQ

次之'

S7;QQ

偏差最小(特别是
S7;QQ

算法选出的
-

个替换烟

叶'在总糖&还原糖&总烟碱&总氮等化学成分指标以及香

气&烟气&口感等感官特征上与目标烟叶非常接近(说明该

方法在卷烟配方维护中寻找相似烟叶的效果最好(

-*-*%

!

叶组配方替换前后评价结果对比

烟叶有效替换是配方维护的重要环节'但由于烟叶的种

植受气候&土壤&栽培甚至是年份的影响'为保证产品质量

的稳定性'通常要根据原料库存等实际需要对配方进行调

整'寻找相似度高的替换烟叶决定了最终配方维护的稳定性

和一致性'因此从叶组配方整体角度对比替换前后的配方产

品评价更能体现配方的维护效果(

)%$-
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表
,

为采用
Q8C

'

;QQ

和
S7;QQ

方法选出的
-

个替换

烟叶"表
-

结果#'从叶组配方整体角度使用上述替换烟叶对

目标烟叶进行替换'从而调配生成
-

个不同的替换配方与原

配方的化学成分和感官评吸结果对比(

!!

由表
,

可得'

S7;QQ

算法所得的替换配方在化学成分

和感官指标上较
Q8C

和
;QQ

最接近于原配方'尤其是替换

配方
$

'各种指标几乎相同'配方质量差异最小'说明该方

法得到的度量结果准确度最高(主要原因是该方法经过核变

换和
H/AU4KH1GH

距离改进'使得高维数据在降维之后更能有

效的保持局部邻域信息'因此相似性度量结果的稳定性和准

确性更好'该方法能更有效地指导烟叶的配方设计与维护工

作(

表
"

!

替换烟叶与目标烟叶评价结果对比

%&'()"

!

T8&(0&,+1-615

>

&/+$1-12/)

>

(&6)5)-,,1'&661&-3,&/

.

),,1'&661

方法 单料烟
烟叶相

似性

化学成分!
3

感官特征

总烟碱 总糖 还原糖 总氮 香气特征 烟气特征 口感特征 总分
质量差异

目标烟叶
# %*%, %'*'$ %$*(- $*&. -'*$ -,*, $'*) (,*' #

替换烟叶
$ $)*( %*,% %'*+% %$*&, $*&% -,*( -,*) $,*. (-*' $*'

Q8C

替换烟叶
% $$*% %*,, %'*+' %$*&% $*&$ -,*. -,*$ $,*+ (-*, %*)

替换烟叶
- $$*' %*,, %'*+, %$*(& %*)- -,*( --*& $,*. (-*& %*'

替换烟叶
$ &*%. %*-% %'*', %$*(+ $*&, -,*& -,*% $,*( (-*& $*)

;QQ

替换烟叶
% &*'+ %*-, %'*'+ %$*(+ $*&- -,*( -,*$ $,*( (-*. $*'

替换烟叶
- &*.- %*-+ %'*'. %$*(. $*&- -,*& -,*$ $,*. (-*. $*'

替换烟叶
$ ,*', %*%% %'*'% %$*(- $*&+ -'*$ -,*, $'*) (,*' )

S7;QQ

替换烟叶
% .*&) %*%) %'*'- %$*(, $*&' -'*) -,*, $'*) (,*, )

替换烟叶
- .*.( %*$( %'*'% %$*(% $*&' -'*) -,*, $,*) (,*, )*'

表
!

!

替换配方与原配方评价结果对比

%&'()!

!

T8&(0&,+1-615

>

&/+$1-12/)

>

(&6)5)-,21/50(&&-31/+

.

+-&(21/50(&

方法 叶组配方
烟叶相

似性

化学成分!
3

感官特征

总烟碱 总糖 还原糖 总氮 香气特征 烟气特征 口感特征 总分
质量差异

原配方
# %*%- %'*'- %$*(. %*)) -+*, -,*. $+*) (.*$ #

替换配方
$ $)*( %*,% %'*+$ %$*&( $*&( -+*$ -,*' $'*. (+*, $*'

Q8C

替换配方
% $$*% %*,- %'*++ %$*&' $*&+ -+*% -,*, $'*( (+*, $*'

替换配方
- $$*' %*,' %'*+' %$*&- %*)+ -+*$ -,*, $'*. (+*% %*)

替换配方
$ &*%. %*-$ %'*'' %$*(& $*&( -+*- -,*. $'*& (+*& $*)

;QQ

替换配方
% &*'+ %*-, %'*'+ %$*&$ $*&. -+*% -,*. $'*. (+*+ $*'

替换配方
- &*.- %*-. %'*'( %$*&) $*&. -+*- -,*+ $'*( (+*. $*)

替换配方
$ ,*', %*%% %'*'- %$*(. %*)) -+*, -,*. $+*) (.*$ )

S7;QQ

替换配方
% .*&) %*%) %'*', %$*(+ %*)) -+*, -,*+ $+*) (.*) )*'

替换配方
- .*.( %*%) %'*'% %$*(. $*&& -+*- -,*. $+*) (.*) )*'

,

!

结
!

论

!!

基于核变换和
H/AU4KH1GH

距离的相似性度量方法

S7;QQ

有效的提高了相似性度量的准确性'将光谱数据经

过核变换之后'更能保持数据的空间结构'改进距离度量公

式'则保证映射后的局部邻域信息更准确'使得高维空间中

存在1距离失效3导致的维度灾难问题得到有效的解决(通过

对替换前后烟叶和叶组配方两个角度进行化学成分和感官质

量评吸打分可得'本文提出的相似性度量方法更有效的寻找

替换烟叶和叶组配方的维护'该方法可有效推进配方产品辅

助设计与维护工作'保持产品质量的稳定性(
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