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分形理论在光谱识别中的应用
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分形理论是研究一类不规则%混乱复杂!但其局部和整体具有相似性体系的科学"分形维数是分形

理论中用于描述对象的不规则度和自相似性的基本度量"文章以符合朗伯
-

比尔定律的光谱信号为研究对

象!在概述分形几何基本原理的基础上!提出了以分形维数作为光谱识别特征的方法!运用相空间重构得出

了光谱信号的分形维数!通过对光谱信号的分形维数进行比较!达到识别不同光谱的目的!最后举例对该方

法进行了说明"
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引
!

言

!!

分形理论是数学家曼德布罗特创立的!主要研究一类不

规则%混乱复杂!但其局部和整体具有相似性体系的科

学'

;

(

"由于其在描述复杂现象方面的独特作用!从而在自然

科学和社会科学的众多领域得到了广泛应用!为人们研究复

杂问题提供了新方法!开辟了新视野'

!

(

"

光谱识别技术是光谱定性分析的基础"随着光谱学和计

算机技术的发展!光谱识别已成为光谱分析技术的重要组成

部分"本文以符合朗伯
-

比尔定律的光谱信号为研究对象!探

讨了分形理论在光谱识别中的应用"在概述分形几何基本原

理的基础上!提出了以分形维数作为光谱识别特征的方法!

运用相空间重构得出了光谱信号的分形维数!通过对光谱信

号的分形维数进行比较!达到识别不同光谱的目的!最后以

常见的中药材党参及其伪品夜关门为例对该方法进行了说

明"

;

!

分形和分形维数'

,-*

(

!!

分形理论经过了许多年的发展!在不同的时期人们对分

形下过不同的定义!但迄今为止还没有一个确切%简明%令

人满意的定义!一般而言!把分形看作具有如下典型性质的

集合
%

!

#

;

$

%

具有精细结构!即有任意小比例的细节&

#

!

$

%

是如此不规则!以致它的局部和整体都不能用传

统的几何语言来描述&

#

,

$

%

通常有某种自相似的形式!可以是近似的或是统

计的&

#

#

$一般地!

%

的,分形维数-大于它的,拓扑维数-&

#

*

$在大多数情况下!

%

可以用非常简单的方法定义!

可以由迭代产生"

一般而言!如果所研究的对象满足上述性质中的全部或

大部!即使有某个性质例外!也并不影响把其称为分形"

分形维数是分形理论中用于描述对象的不规则度和自相

似性的基本度量!在一定区间内具有标度不变性"数学家以

K6S48%33T

维数为基础!定义了多种维数!如盒维数%信息维

数%关联维数%广义维数和自相似维数等"这些维数从不同

的方面刻画了分形集的分形特征"其中关联维数计算简单!

可以由一维时间序列利用相空间重构的方法直接计算得出!

因而应用较普遍!其基本计算过程如下!

假设3

'

H

4为观测得到的时间序列!其中
Hc;

!

!

!2!

<

"

对该时间序列采用时间差法进行相空间重构!重构结果记为

(

;

#

I

!

L

$

0

#

'

;

!

'

;

*L

!2!

'

;

*

#

I

&

;

$

L

$!其中
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为时间延迟!

#

>

为数据采样的时间间隔!

,

为任

意整数!

I

为嵌入维数"

在
(

;

中!凡是距离小于给定正数
C

的矢量称为关联矢

量!计算一下有多少对关联矢量!它在一切可能的配对中所

占的比例称为关联积分!
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函数!定义为
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若
C

选得太大!则任何一对矢量都发生关联!因而
A

#

C

$

c;

!取对数后为
.

!这样的
C

当然反映不了系统的内部性

质&

C

太小时!

A

#

C

$

c.

"故应适当选取
C

!使得在
C

的某个区

间内有
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其中
+

称为关联维数!通过变换可得

+
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在实际应用时!对某一给定的
I

!画出
&7CP&7A

#

C

$曲

线!除去斜率为
.

或
I

的直线外考察其间的最佳拟合直线!

该直线的斜率就是
+

!为了使
I

的选择合适!可以增大
I

!

通常
+

也有所改变!到一定的
IcI

?:7

!此时
+

趋近于不

变!

I

?:7

就认为是最小嵌入维数"
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基于分形特征的光谱识别

!!

光谱识别的基本过程*选择并提取光谱信号的特征!运

用相关算法对未知光谱信号的特征和已知光谱信号的特征进

行比较!从而得出未知光谱信号的化学组成关系"从光谱识

别的基本过程来看!光谱信号特征的选择和提取是光谱识别

的前提"对单组分光谱信号而言!组分单一!因而信号波形

也较简单!选取波形特征点就可以方便地达到比较识别的目

的&对于复杂组分的光谱信号而言!成分复杂!因而信号波

形也较复杂!选取适当的特征也就成了正确识别的关键"

复杂组分光谱信号的基本特点*连续%极其不规则的!

由许多个波峰波谷相连形成山峦一样的形状"根据分形的特

征和复杂组分光谱信号的特点!可以认为复杂组分的光谱信

号是具有一定自相似结构的分形体"作为分形体的基本度

量!分形维数较好地反映了分形体本身具有的不规则度及自

相似性"因而在光谱信号的识别过程中!可以提取信号的分

形维数作为光谱的识别特征!根据分形维数的相同与否!进

行光谱信号的鉴定识别"

,

!

实例分析

!!

下面以常见的中药材党参及其伪品夜关门为例!进行实

例分析"

图
;

%图
!

分别是经过归一化处理后的党参和夜关门的

红外光谱图"对光谱数据分别取嵌入维数
I

等于
,

!

#

!

*

!

"
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!

;#

等进行计算!再画出相应
&7C-&7A

#

C

$的曲

线!为了方便起见!只画出了
I

等于
,

!

"

!

D

!

;#

等四条曲

线!如图
,

%图
#

所示"

!!

从图
,

%图
#

可以看出!对党参和夜关门而言!

&7C

在

'

P;'"".E

!

P.'++#,

(的范围内#即
C

在'

.';+

!

.',E

(之

间$!曲线近似成一条直线!其相应斜率的具体数值如表
;

所

示"从表
;

可以看出!党参和夜关门的斜率刚开始先随着嵌

入维数的增大而增大!随着增加到一定程度!斜率的数值趋

于稳定"该斜率即为光谱信号的关联维数!从表中可以得出

党参和夜关门的关联维数分别为
;'*D

和
;',.

"从而也就可

以根据党参和夜关门的关联维数的不同来对二者进行鉴别

了"
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嵌入维数 党参的维数 夜关门的维数
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!!

在实际应用中!由于#

;

$式中涉及平方和开方!计算量

大!可用其等价的拓扑距离来替代!另外在识别的过程中可

以结合其他特征采用数据融合的方法以获得更好的识别效

果"

#

!

结束语

!!

分形几何是非线性科学中的一门重要的数学分支!其分

形和分形维数的思想为解决现实问题提供新的工具"本文以

符合朗伯
-

比尔定律的光谱信号为研究对象!探讨了分形理

论在光谱识别中的应用!提出了提取分形维数作为光谱识别

特征的方法!并通过实例对该方法进行了验证!是分形理论

在光谱识别方法应用中的有益尝试"
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