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摘　要：将Ｉｓｏｍａｐ流形学习方法应用于高光谱影像非线性降维时，在构建最短路径过程中，其边界点往往被

忽略而没有低维流形坐标。对此，引入偏最小二乘方法来模拟修复遗失点的流形坐标，并从两个方面进行了

综合评价。实验结果表明，模拟流形坐标与实际坐标吻合很好。
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　　近年来，一些学者在模式识别领域提出了流

形学习降维方法，其假设高维数据集均匀采样于

低维流形上，通过发现其潜在的低维流形，实现降

维或低维可视化［１］。尤其是等距映射（ｉｓｏｍｅｔｒｉｃ

ｍａｐｐｉｎｇ，Ｉｓｏｍａｐ）方法作为流形学习中全局保持

方法的典型代表［２］，能够保持降维前后数据点间

的测地线等距。将Ｉｓｏｍａｐ方法引入高光谱影像

降维中，像元个数为高维空间的样本点大小，波段

数为高维空间的维数。Ｉｓｏｍａｐ降维首先是基于

邻域构建高光谱影像的最短路径图，图中邻域内

部点的测地距离采用欧氏距离，邻域中心点与邻

域外点的测地距离用Ｄｉｊｋｓｔｒａ算法计算最短路径

来逼近，然后采用多维尺度变换降维最短路径矩

阵。考虑到图谱的稳定性，最短路径图中具有较

大连接数的点将被嵌入到低维空间中，而边界点

被忽略而没有低维流形坐标［２］。通常，高光谱影

像Ｉｓｏｍａｐ降维研究都采用训练集
［３７］，这些研究

都将高光谱影像看作常规高维数据集，最短路径

边界点的遗失对其研究的影响不大。然而，Ｉｓｏ

ｍａｐ方法广泛应用于高光谱影像来实现降维，影

像数据集并非是训练集，因此，最短路径边界点的

问题必须重新审视。另一方面，高光谱影像具有

图谱合一的特性，降维结果通过图像形式地表达，

因此不能将高光谱影像看作常规数据集而忽略最

短路径边界点的问题。

针对Ｉｓｏｍａｐ降维中最短路径边界点的问

题，有学者采用最短路径图谱自相容方法，通过在

最短路径图中寻找边界点的最邻近非连接点，建

立两者连接，实现其重新连接到最短路径图中［８］。

虽然该方法可获得最短路径边界点的流形坐标，

但无法证明该流形坐标与实际流形坐标吻合。本

文采用数学模拟方法，基于偏最小二乘算法建立

了最短路径非边界点的高维光谱向量和低维流形

坐标间的拟合关系，来模拟修复边界点的流形

坐标。

１　算法原理

Ｉｓｏｍａｐ的基本思想是：当数据集的分布具有

低维流形结构时，可通过等距映射获得高维数据

集在低维空间的表示［２］。高光谱影像已被证明存

在低维非线性流形特性［９］，因此，可以用Ｉｓｏｍａｐ

方法实现降维得到流形坐标。高光谱影像Ｉｓｏ

ｍａｐ降维的算法步骤参见文献［２］。

偏最 小 二 乘 方 法 （ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅ，

ＰＬＳ）
［９］常用于数据“软”建模，建立反映变量关于
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解释变量的回归方程。常用的方法是非线性迭代

偏最小二乘法（ｎｏｎｌｉｎｅａｒｉｔｅｒａｔｉｖｅｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔ

ｓｑｕａｒｅｓ，ＮＩＭＰＬＳ），它采用交叉核实法作为迭代

停止准则［９］。

高光谱影像流形坐标向量间的相关性虽然大

大减少，但却依然存在，而且高维光谱向量的维数

远大于低维流形的维数，这符合ＰＬＳ建模的数据

特点要求。因此，采用ＰＬＳ建立最短路径非边界

点的高维光谱向量与流形坐标的回归关系，模拟

遗失点的流形坐标。遗失点流形坐标修复的流程

如图１所示。

图１　高光谱影像遗失点流形坐标修复流程

Ｆｉｇ．１　ＰｒｏｃｅｓｓｏｆＲｅｐａｉｒｉｎｇＭａｎｉｆｏｌｄＣｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ

ｏｆＬｏｓｔＰｏｉｎｔｓｉｎＨｙｐｅｒｓｐｅｃｔｒａｌＩｍａｇｅ

步骤如下：① 确定邻域大小犽，构建邻域图。

本文采用最短路径长度和曲线“拐点”方法确定最

佳邻域犽ｏｐｔ
［１０］。② 确定高光谱影像Ｉｓｏｍａｐ降维

的本征维数犱。本文采用降维残差方法确定最佳

本征维数犱ｏｐｔ
［２］。③ 通过Ｉｓｏｍａｐ降维，提取影像

非边界点的犱ｏｐｔ维流形坐标。④ 采用ＰＬＳ方法

拟合非边界点的光谱向量与流形坐标间的线性关

系，并预测遗失点的Ｉｓｏｍａｐ模拟流形坐标；然后

综合边界点的模拟坐标及非边界点的低维流形坐

标，得到完整的影像低维流形图。⑤ 通过模拟坐

标与相邻同类地物的坐标和模拟坐标的重构光谱

曲线与实际光谱曲线的对比分析，评价模拟流形

坐标的准确性。

２　实验与分析

２．１　实验数据

选取不同区域的两种高光谱数据来验证

ＰＬＳ方法修复流形坐标的可靠性。数据１来自

美国普渡大学遥感应用实验室网站，是华盛顿特

区库尔兹桥附近的ＨＹＤＩＣＥ高光谱影像，大小为

１００像素×１００像素（见图２（ａ））。数据采集于

１９９５年８月２３日，共２１０个波段，波长范围为

０．４～２．４μｍ，覆盖可见光至近红外区域。０．９～

１．４μｍ间的波段由于大气窗口的原因而删去，剩

余１９１个波段。实验区内主要有树木、草地、道路

和水体４种地物，各地物间的光谱曲线差异较大

（见图３（ａ））。

图２　数据１和数据２的伪彩色图

Ｆｉｇ．２　ＰｓｅｕｄｏＣｏｌｏｒＩｍａｇｅｏｆＤａｔａ１ａｎｄＤａｔａ２

数据２来自美国德克萨斯大学奥斯丁分校数

据网站，是福罗里达州肯尼迪空间中心附近的

ＡＶＩＲＩＳ高光谱数据，大小为１１５像素×１１６像素

（见图２（ｂ））。数据采集于１９９６年３月２３日，共

２２４个波段，光谱分辨率为１０ｎｍ，波长范围为

０．４～２．５μｍ，空间分辨率为１８ｍ。除去水汽吸

收和低信噪比波段，剩余１７６个波段。实验区内

有岛屿和水体两种地物，两者的光谱曲线差异很

大（见图３（ｂ）），其中光谱曲线跳变是由去除水汽

吸收和低信噪比的波段引起的。

图３　数据１和数据２的地物光谱曲线

Ｆｉｇ．３　ＳｐｅｃｔｒａｌＣｕｒｖｅｓｏｆＭａｉｎＧｒｏｕｎｄＯｂｊｅｃｔｓ

ｉｎＤａｔａ１ａｎｄＤａｔａ２

２．２　实验过程

设邻域犽的取值区间都为［２，３０］，对候选犽

值，搜索各像元的邻域并构建最短路径图，得到最

短路径长度和曲线（见图４）。选取曲线“拐点”，

确定数据１和数据２的最佳邻域大小分别为７和

１１；选取残差曲线“拐点”，确定数据１和数据２的

最佳本征维数分别为４和３。Ｉｓｏｍａｐ作为数据驱

动方法，两种数据的残差曲线不同是由影像的自

身差异导致的。由于高维数据的实际维数不超过

１２
［１１］，选取高光谱影像的本征维数犱的选值区间

为［２，１２］。对每个候选犱，利用 ＭＤＳ降维最短路

１５５
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径矩阵，得到非边界点的犱维流形坐标及残差曲

线（见图５）。

图４　最短路径长度和与邻域大小犽的关系图

Ｆｉｇ．４　ＲｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐＢｅｔｗｅｅｎｔｈｅＳｕｍｏｆｔｈｅＳｈｏｒｔｅｓｔ

ＰａｔｈＧｒａｐｈａｎｄ犽

图５　降维残差与本征维数犱的关系图

Ｆｉｇ．５　ＲｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐＢｅｔｗｅｅｎＲｅｓｉｄｕａｌＥｒｒｏｒｓ

ｏｆＤｉｍｅｎｓｉｏｎＲｅｄｕｃｔｉｏｎａｎｄ犱

考虑图谱的稳定性，最短路径图忽略了较小

数目连接边的边界点，因此，根据犱ｏｐｔ选取的降维

结果是非边界点的流形坐标，而边界点的流形坐

标遗失，以致流形图出现许多空值点（图６标签所

示为０值）。将非边界点的流形坐标看作反映变

量ＲＶ的观测矩阵，相应的光谱向量看作解释变

量ＥＶ的观测矩阵，提取ＥＶ和ＲＶ，采用ＰＬＳ算

法建立非边界点的流形坐标与光谱向量间的回归

关系式。流形坐标的维数对应回归方程的个数，

所以数据１和数据２的回归方程个数分别为４和

３。其中，ＰＬＳ 算法中交叉有效性的阈 值 为

０．０９７５，ＥＶ选取前３维成分狋（１）、狋（２）和狋（３）。同

时，比较非边界点模拟的流形坐标与真实的流形

坐标，得到回归方程相对误差。将边界点的光谱

向量代入回归方程，得到模拟的流形坐标，整合得

到低维流形图（见图７）。相比图６，流形图中的空

值点已全部消除。

２．３　实验结果分析

２．３．１　遗失点的模拟坐标与真实流形坐标对比

高光谱影像中的同类地物光谱曲线相似，所

以搜索邻域而得到的同类地物流形坐标应非常相

近。因此，可以将其相邻同类地物的流形坐标作

为遗失点的坐标真值。

数据１和数据２中，各地物的遗失点的模拟坐

标与相邻同类地物的坐标对比如图８所示。图

８（ａ）中，４种地物的模拟坐标与实际坐标都较为吻

合；其中水体的最接近，其次是道路，然后是草地，

最后是树木。图８（ｂ）中，相比岛屿，水体模拟的坐

标与实际坐标更为接近。对数据１，水体、道路、树

木、草地模拟的流形坐标与实际坐标的光谱角分别

为１．６１°、３．５０°、４．２２°、２．８１°；对数据２，岛屿、水体

的光谱角分别为３．６４°、１．７９°，都较小，与前面的结

论是一致的，说明模拟坐标与实际坐标吻合较好。

进一步观察发现，不同地物的模拟坐标与实际坐标

间的差异不同是由ＰＬＳ算法决定的，由于数据１

和数据２中水体分布的面积最大，观测值最多，所

以回归方程针对水体的效果最好。

图６　最短路径边界点修复前的低维流形图

Ｆｉｇ．６　ＭａｎｉｆｏｌｄＭａｐｓＢｅｆｏｒｅＲｅｐａｉｒｉｎｇｔｈｅＢｏｕｎｄａｒｙＰｏｉｎｔｓｉｎｔｈｅＳｈｏｒｔｅｓｔＰａｔｈＧｒａｐｈ

２．３．２　模拟坐标的重构与实际光谱向量对比

通过流形重构得到重构光谱向量，并与实际

光谱向量对比。本文采用稳健流形重建方法［１２］

得到高维重构光谱向量。

２５５
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图７　遗失点流形坐标修复后的低维流形图

Ｆｉｇ．７　ＭａｎｉｆｏｌｄＭａｐｓＡｆｔｅｒＲｅｐａｉｒｉｎｇＭａｎｉｆｏｌｄＣｏｏｒｄｉｎａｔｅｓｏｆｔｈｅＢｏｕｎｄａｒｙＰｏｉｎｔｓ

图８　遗失点模拟的流形坐标与实际坐标对比

Ｆｉｇ．８　ＣｏｎｔｒａｓｔＢｅｔｗｅｅｎｔｈｅＳｉｍｕｌａｔｅｄａｎｄＲｅａｌＭａｎｉｆｏｌｄＣｏｏｒｄｉｎａｔｅｓｏｆｔｈｅＬｏｓｔＰｏｉｎｔｓｉｎＥａｃｈＧｒｏｕｎｄＯｂｊｅｃｔ

将遗失点的模拟坐标代入重构函数，得到重

构光谱向量。遗失点的重构光谱曲线与实际光谱

曲线的对比如图９所示。图９（ａ）中，水体的重构

光谱曲线与实际最接近，其次是道路，然后是草

地，最后是树木。图９（ｂ）中，水体的重构光谱曲

线与实际最为吻合，岛屿的差些，但整体较为吻合，

仅在被移除波段附近效果稍差。对数据１，水体、

道路、树木、草地重构的光谱向量与实际光谱向量

间的光谱角分别为１．８６°、２．７９°、３．０２°、２．１５°；对

数据２，岛屿、水体的光谱角分别为５．７３°、１．６６°，

这也证实了上述结论，并且与§２．３．１的结论也

是一致的。

图９　主要地物的遗失点的流形重构光谱曲线与实际光谱曲线对比图

Ｆｉｇ．９　ＣｏｎｔｒａｓｔＢｅｔｗｅｅｎｔｈｅＲｅｃｏｎｓｔｒｕｃｔｅｄａｎｄＲｅａｌＳｐｅｃｔｒａｌＣｕｒｖｅｓｏｆＬｏｓｔｐｏｉｎｔｓｉｎＥａｃｈＧｒｏｕｎｄＯｂｊｅｃｔ

３　结　语

本文采用ＰＬＳ模拟修复Ｉｓｏｍａｐ降维中遗失

点的低维流形坐标，实验证明，ＰＬＳ能很好地修

复遗失点的流形坐标，尤其对影像中占大面积比

例的地物效果最好。然而考虑计算量的问题，实

验只针对小区域数据，考虑流形拼接来解决大区

域数据的Ｉｓｏｍａｐ计算问题将是进一步要研究的

内容。

３５５
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