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基于新型光谱相似度量的高光谱影像谱聚类算法 

陈 伟 余旭初 张立福 张鹏强 

(信息工程大学测绘学院 郑州450052) 

(中科院遥感应用研究所 遥感科学国家重点实验室 北京 100101)z 

摘 要 高斯径向基函数是基于光谱向量间欧氏距离的度量，其对于同种地物光谱变化的适应性较弱，使得基于高斯 

径向基函数的高光谱影像谱聚类算法的性能下降。为了解决该问题，从光谱曲线形状描述出发，基于光谱角度余弦提 

出了一种新型光谱相似度量，并将其用于构建谱聚类算法的亲和度矩阵。最后利用多组高光谱数据进行 了实验分析， 

结果证明了该算法的有效性。 
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Novel Spectral Similarity M easurement Based Spectral Clustering Algorithm in Hyperspectral Imagery 
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(Institute of Surveying and Mapping，Information Engineering University，Zhengzhou 450052，China) 

(The State Key Laboratory of Remote Sensing Sciences，Institute of Remote Sensing Applications， 
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Abstract As the gaussian radia1 basis function(RBF)iS based on the Euclidean distance of tWO spectra1 vectors。it iS 

not sensitive for variation of spectral curves of a material，which resultS in decrease of the performance of the RBF based 

spectral clustering for hyperspectral imagery degenerate．In order to solve this problem，according to the spectral curves 

similarity description，a novel spectral similarity measurement based on spectral angle cosine was proposed，and the 

measurement was used to build the affinity matrix used by spectral clustering algorithms．Finally，the experiments ear— 

ried on with several hyperspectral data．The results of the experiments prove the validity of 1he proposed method． 

Keywords Hyperspeetral ima ge，Spectral clustering，Normalized cut，Spectral similarity measurement 

1 引言 

高光谱遥感将反映目标辐射属性的光谱与反映目标空间 

和几何关系的图像有机地结合在一起，续写和完善了光学遥 

感从黑白全色影像通过多光谱到高光谱的全部影像信息 

链_1]，其图谱合一的特点为分类 、探测及目标识别提供了极大 

的便利。其应用领域已涵盖地球科学的各个方面，在地质找 

矿和制图、大气和环境监测、农业和森林调查、海洋生物和物 

理研究等领域发挥着越来越重要的作用。非监督分类是高光 

谱影像处理的重要技术手段之一，由于不需各类地物的样本 

信息，因此其对摄影区域先验知识的依赖较少，它是监督分类 

的重要补充手段。然而，以k-means为代表的传统聚类算法， 

要求样本在特征空间中的分布为近似凸球形，即每类中各分 

量的方差接近相等时才可能有较好的分类效果_2]，否则算法 

极易陷入局部最优。谱聚类算法(Spectral Clustering Algo- 

rithms，SCA)克服了传统聚类算法的这一缺点，可在任意形 

状的样本空间中聚类，目前已经在计算机视觉、影像分割和数 

据挖掘等领域得到了广泛应用。本文将从图划分的角度出发 

对谱聚类算法的原理进行深入的分析，并将其应用于高光谱 

影像的非监督分类。 

亲和矩阵的构造是谱聚类算法的关键一步，通常采用高 

斯径向基函数(Radial Basis Function，RBF)来衡量数据点对 

间的相似性测度 。RBF的基础是光谱向量问的欧式距离，这 

种度量对于光谱向量在欧氏空间中的距离变化较为敏感，但 

是对于同种地物的光谱变化这一在真实高光谱影像中十分普 

遍的现象，容易引起错误判别，从而降低谱聚类在高光谱影像 

处理中的效果。针对该问题 ，提出了一种以光谱角度余弦为 

基础的相似性度量，并将其应用于高光谱影像的谱聚类分析。 

2 新型光谱相似度量 

谱聚类算法的基本步骤可以总结为：根据待聚类的数据 

集，生成描述两两数据点对之间相似性程度的亲和矩阵(Af— 

finity Matrix)，然后对根据亲和矩阵生成的图拉普拉斯矩阵 

(Graph Laplacian matrices)进行谱分解，并利用谱分解得到 

的合适的特征向量来描述数据的低维结构，最后在低维空间 

中利用 k-means等经典方法得到最后的聚类结果。由此 可 

见，亲和矩阵的构造是谱聚类算法的关键，如式(1)所示的 

RBF是谱聚类中最为常用的相似性度量函数。 
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s ：exp(一 ) (1) 度量对于同种地物光谱变化的适应性要好于RBF。 
由于 RBF基于光谱向量的欧氏距离，因此对于光照强度 

变化导致的同种地物的光谱变化情况，容易发生错误识别。 

针对该问题，本文提出如下所示的新型光谱相似度量： 

jeXp i---~，， 棚 
10， ，一0 

式中， 是按照式(3)计算的光谱向量 和 之间的光谱角 

度余弦，0>0为需要设置的参数，显然 k 满足非负性和对称 

性 。 

一  (3) 

参数 的作用类似于 RBF t户的尺度参数 ，其取值对聚 

类结果的好坏有较大的影响。文献[14]中提出1广一种在一组 

给定的参数值下反复运行谱聚类算法，并通过对聚类结果的 

评价来 自动选择合适值的方法。然而，这种方法 著增加 了 

计算量，并且参数的取值范围仍需提前人工设定。此外，当待 

聚类数据的局部统计值不相同时，对所有数据采用相同的参 

数值很难得到满意的结果。所以在此参考 RBF自动调整局 

部尺度参数的方法El3]，采用参数 自适应选择策略计算每个样 

本合适的参数 ，以代替一个同定的全局参数 。 

有以下不等式成立： 

一1／G， 1≥0 (4) 

式中，罐可视为样本i和J之间的某种距离的平方。考虑各 

像素 自适应参数的影响，从像素 i观测到的它与像素 的距 

离可以表示为D = ／01；反之，从像素 观测到的它到像素 

i的距离可记为D， 一 ／ ，，将 D 和D 代人式(2)，则可获得 

自适应参数的相似性测度的表达式： 

虹 一』eXp( )，Cv ff(0'1] (5) 
c0， G 一0 

可以通过计算样本 i所处邻域的局部统计值得到。在 

本文中，如式(6)所示， 通过计算样本i与其 最近邻个像素 

的距离 的均值来得到： 

：  奎 
i=1 

(6) 

为了比较本文提出的新型光谱相似度量和RBF的效果， 

从 ENVI软件中自带的、美国喷气推进实验室(JPL)的典型 

地物光谱数据库 (jpl1．sli)中选 择方解石 (calcite)、绿脱 石 

(nontronite)和石英(quartz)这 3种类型矿物的光谱。为了更 

好地模拟真实影像中普遍存在的、由于各种因素造成的同种 

地物间的光谱差异，对于每种类型矿物都从数据库中选择 3 

种不同的光谱参与比较。光谱曲线在数据库中的名称及其对 

应的矿物类型如表 3所列。原始数据的波长范围为 0．4～ 

2．5／,m，共有 826波段，对比分析中采用对区分矿物比较有利 

的波长范围为 1．9～2．5 m的 151个波段的数据，9种矿物的 

光谱反射率曲线如图 1所示。 

表 l和表 2分别为本文相似度量与参数 自适应的 RBF 

对于这 3种地物 9条光谱曲线的相似度。由于石英与方解石 

在光谱强度上非常接近，因此RBF在它们两者之间产生了错 

分(错误以加粗斜体表示)。由此可见，本文提出的光谱相似 

图 l 9种矿物的光谱曲线 

表 1 本文测度度量结果 

I Ⅱ Ⅲ Ⅳ V Ⅵ Ⅶ Ⅷ Ⅸ 

I Ⅱ Ⅲ Ⅳ V Ⅵ Ⅶ Ⅷ Ⅸ 

1 0．4156 0．5535 0．0385 0．0002 0．0001 0．3027 0．5265 0．1431 

1 0．9571 0．0013 0．0000 0．0000 0．7093 0．7093 0．7125 

1 0．0009 0．0002 0．0010 0．7121 0．7234 0．6017 

1 0．4154 0．2377 0．0000 0．0015 0．0003 

l 0．6894 0．0000 0．0000 0．0000 

1 0．0000 0 0000 0．0000 

1 0．9052 0．9187 

1 0．7647 

】 

表 3 矿物光谱曲线名称及其类型 

3 高光谱影像谱聚类算法 

本节从图划分的角度出发对基于多类划分的规范割准则 

的谱聚类算法原理进行分析；在此基础上，给出了高光谱影像 

谱聚类算法流程，并根据高光谱影像的数据特点对算法细节 

进行了研究。 

3．1 谱聚类算法原理 

利用数据点对的相似性 ，构建无向加权图 G一(V，E)，那 

么第 i个待聚类的数据就是图G中的一个顶点 ，E代表两 

两顶点之间的边，第 i个和第J个顶点之间的边表示为E ， 

其权重为成对数据点 、 之间的相似性7A) 并且有 ： 。 

如此，就将聚类问题转化为图划分问题。基于图划分准则对 

图进行分割就可完成原始数据的聚类。最小化绝大多数图划 

分准则是一系列 的 NP完备 (Non-deterministic Ploynomial 

Complete)问题，难以得到精确解，但是可以通过问题的连续 

放松形式 ，采用谱聚类方法对图划分准则进行逼近l9]，从而得 
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到近似解。 

主要的图划分准则包括：最小割准则(Minimum cut)、比 

例割准则(Ratio cut)、规范割准则(Normalized cut)等跚。虽 

然两类划分最小割准则不是一个 NP完备问题，且存在高效 

的求解方法 。】，但是其容易发生歪斜分割 ，即容易分割出孤 

立点。比例割准则的定义平衡了子集包含的顶点个数 ，因此 

在避免歪斜分割的发生上相比最小割准则有所进步，但是仍 

然没有考虑同一子集内部的相似性程度。相比之下，两类划 

分规范割准则l8 定义如下： 

Ncutc附  = + 

式中，cut(P，P)为顶点子集 P与其补集 的割，vol(P)为 P 

的容量。最小化归一割，不仅考虑到 P与P之间的相似性最 

小，而且考虑了 P与P 自身内部顶点的相似性程度最大。多 

类划分的规范割准则是两类划分规范割准则的扩展，其定义 

如下所示 ： 

Ncut( ⋯ )一
i

登
= 1 

(8) 

设 x一{z ，zz，⋯32 }为 个待聚类的样本。根据相似度 

量函数可构建一个 × 大小 的亲和度矩阵S。将 的各行 

元素相加得到度矩阵D，度矩阵是对角矩阵．进而可以得到图 

拉普拉斯矩阵。有两类 图拉普拉斯矩阵，分别是非规范化图 

拉普拉斯矩阵，其形式为： 

L：D—S (9) 

以及两种形式的规范化图拉普拉斯矩阵，其形式分别为： 

L —D一言LD一吉一I--D～专SD 专 (10) 

Lr=|D L—J—D S (̈ ) 

将 个待聚类的样本视为图G的 个顶点，给定图G的 

一 个划分P ．Pz，⋯， ，定义 优个 维列向量，第 个列向 

量记为： 

一(M， ， ，J，⋯ ， ，，) (12) 

向量中的元素 定义为： 

一 J赢 ’if Pj (13) 
l0。 otherwise 

定义矩阵 M∈R nYm，其第 列为 ，可以证明有 以下等 

式成立： 

M —I (14) 

'DYs一1 (15) 

19'LIO= (16) 

结合式(8)、式(14)一式(16)可将最小化规范割准则表示 

成如下形式 ： 

min Tr(M'LM) (17) 

式(17)的限制条件为M'DM=I(I为单位阵)，且M 中的 

元素仅能取如式(13)所示的离散形式。因此，式(17)所示的 

是一个离散优化 问题 ，仍是一个 NP难问题。求解上述 NP 

难问题的近似解方法就是忽略关于M 中元素离散的限制条 

件，使其可取任意实数解，放松离散条件并且设Q=D ／M，则 

式(17)的连续放松形式可表示为： 

f rain Tr(QID t／ZLD-1／2Q) 
Q∈l (18) 

【subject to 一J 
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式(18)足一个标准 的迹最小化问题。根据瑞利商 原 

理。。 ，该优化问题最优解 是由D 1／2LD ”。即 最小的t]7 

个特征值所对应的特征向量构成的。最后将 的每行作为 

样本，利用 k-means进行聚类 ，就能得到最终的划分结果。 

3．2 高光谱影像谱聚类算法流程 

基于上述谱聚类算法原硼，结合高光谱影像聚类问题的 

实际情况，给出以下算法流程： 

① 利用空间邻域聚类方法对高光谱影像进行过分割，并 

计算每一块的光谱均值； 

② 利用所有光谱均值作为待聚类的样本，根据式(5)所 

示的光谱相似度量(或参数 自适应的高斯径向基核函数 。 )， 

按照 最近邻法构造稀疏亲和知阵S； 

③ 依据亲和矩阵 S计算规范化图拉普拉斯矩阵L ； 

④ 计算得到 L 最小的7f1个特征值对应的特征向量 “ ， 
⋯

，‰ ； 

⑤ 构建矩阵 UER ，其第 i列为 “：； 

⑥ 记 u中的元素为U 构建矩阵 TER” ，其中的元素 
，”  

记为 tq，t 的计算方法按照式t ，∈Uij／(∑缘 )“ 进行； 

⑦ 将矩阵 每一行转置视为一个样本，得到 ∈R ，i 

一 1，⋯ ，”： 

⑧ 利用k-means算法将Y 聚成m类，从而得到每块子 

影像光谱均值的谱聚类结果。 

⑨ 结合每块子影像光谱均值的聚类结果和步骤①的分 

块信息得到最终的聚类结果影像。 

谱聚类算法需要构建 ×”大小的亲和矩阵， 为待聚类 

样本个数。而高光谱影像像素数目众多，因此，谱聚类算法要 

成功应用于高光谱影像的聚类，除了要设计合适的相似性度 

量，还需要考虑算法的效率与内存的压力。针对这一问题．本 

文采用 t最近邻法构造稀疏亲和矩阵，并采用空间邻域聚类 

对高光谱影像进行预分割处理。 

3．3 稀疏亲和矩阵的构造 

采用不同的亲和矩阵构造方法，可得全连接图、e邻近图 

以及 t最近邻图。考虑到亲和矩阵的大小为 n×n， 为样本 

个数，因而全连接图不适用于高光谱影像非监督分类这种大 

规模聚类问题。比较现实的解决方案是采用稀疏亲和矩阵或 

者通过 NystrOm采样用原始亲和矩阵的子矩阵来代替整个 

原始亲和矩阵。e邻近法不适合样本间距离尺度变化较大的 

情况l1 ，而对于高光谱影像而言，由于地物的复杂多样和成 

像过程中的干扰因素等多种原因的共同作用，地物光谱在特 

征空间中距离的变化尺度可能较大 ，同一幅影像中的光谱也 

可能不服从同一分布。基于 NystrOm采样【 的方法足一种 

随机的方法，其基本思想是从原始亲和矩阵中随机选择一些 

位置的值构成子矩阵，然后通过矩阵计算，达到用子矩阵来代 

替整个原始的亲和矩阵的目的。其效率虽然较高，但由于记 

录的并不是数据间最主要的关系，因此其最终聚类精度与 t 

最近邻图相比较差口 。在面临样本间距离尺度变化较大的 

情况时，t最近邻法可使得密度不同的各部分间存在较好的 

连接，此时，互 t最近邻法的表现处于e邻近法和t最近邻法 

之间，倾向于将图 G划分为密度不同的几个连通分支，然而， 

这样的连通分支并不能与真实聚类相对应。综合上述分析， 

采用 t最近邻法的风险相对较小，另外，经验证明 t最近邻法 

对参数选择的敏感性要低于其它方法，因此，本文采用 t最近 



邻法构建稀疏亲和矩阵。 

t最近邻法的最邻近样本个数t的选择尚乏理论指导，只 

能凭经验做出一些定性的分析。t的选择 不宜过小，应尽量 

确保相似图是整体相连的或至少仅包含少量的连通分支和孤 

立的顶点，但如果过大又会导敛内存和计算的开销无意义地 

大幅增长。有一些珲论可以用于分析样本数量趋于无穷大时 

相似图的连接情 ，对于 t最近邻法和互 t最近邻法而言， 

将参数 t选择为 log(n)( 为样本个数)可使得到的相似图是 

整体连接的。对于高光谱影像聚类而言，样本数量足有限的， 

因此上述理论的指导意义是有限的，但足其至少为实际应用 

中参数 t的设置提供 r一个可供参考的下限。 

3．4 空间领域聚类分割 

如果采用 t最近邻法构造稀疏亲和9寸j阵，那么其计算的 

复杂度将达到 0( )，其中 为像素总数， 为高光谱影像 

的维数。如果处理的是影像分割问题 ，则可 以设定一个邻域 

半径 r，当前像素就在该邻域1人I寻找最近似的 t个邻居，如此 

便将构造亲和矩阵的计算复杂度降低到了 0(Nnd)，其 中 

一 (2r+1) 。但足 ，影像分割与聚类存在着明显的不同，聚类 

要求同种地物即便在空间上是不连续的也应在结果中标记为 
一 类，而影像分割显然要求标记为一类的地物既是同种类型 

又在空间上是连续 的。因此在这里不能采用上述方法来构造 

亲和矩阵。针对该问题 ，本 文采用的方案足首先采用空间邻 

域聚类方法 对影像进行过分割，然后对分割后的结果求取 

每一块的光谱均值，用这些均值参与谱聚类，最后利用聚类结 

果和分割信息得到整幅高光谱影像的最终聚类结果。 

高光谱影像作为地理l王1、境的记录，在一定尺度下地物的 

连续性也反映在高光谱影像 『fI，冈此与其他记录 自然景观的 

影像一样，高光谱影像的邻域像元之间也存在相火性。空间 

邻域聚类正足基于这种相邻像素间的强相荚性实现同质区域 

的分割。设待聚类的高光谱影像为x，影像高为L，宽为S，那 

么第 i行第j列像素对应的光谱 量可记为 其中 —l，2， 

⋯

，L；j—l，2，⋯，S。令 P为经过 间邻域聚类后得到的标 

号影像，其t⋯1j勺元素为 P 一{1，2，⋯， }， 是最终得到的影 

像的分割块数。r』、为预先设定好的分割阂值，当相邻像素光 

谱向量的市Ⅱ似度大于这一阈值时将它们分为一类，反之将其 

视为两类，并在当前总块数 一的基础上加 1。 

如图 2所示，其 深灰色代表当前像素，浅灰色代表需与 

其比较的邻域像素，空问邻域聚类采用 自左向右、自上而下的 

顺序遍历影像 ，对影像中的每个像素又按照左、左上、上、右上 

的顺序与其邻居比较村1似性程度。 

图 2 空间邻域聚类空fH]d~描顺序示意图 

基=F本文新型光谱相似性度量的空间邻域聚类方法的步 

骤 如下 ： 

① 首先按参数自适应方法计算高光谱影像每个像元相 

应的 ； 

② 令 P中第 1行第 1列的像素为第一类，记 P 一1，当 

前总类别数 nt、一1； 

③ 对于尚 ，按照左、左上、上、右上的顺序利用式(5)计算 

与其邻域光谱向量的相似性程度。对于 一1的情况，x 只需 

与其左边像素进行比较 ，如果 k ( ，， l厂 )≥7、，则有 Pt，一 

p 1，反之有 nc一 +1，P 一 ；对于 一1的情况， 只需 

与其上面、右上的邻居进行比较；对于 —S的情况，葺 只需 

与其左面、左上、上面的邻居进行 比较；剩余情况的像素则需 

和 4个方向的邻居进行 比较，对于第 1行像素以外的其他像 

素而言，如果有 max ≥T，则将 P 赋值为与 最为相似的 

邻居的标号，反之则有 坩一 c+1，P = 。 

④ 按照③的原则从左至右、自上而下遍历整幅影像，最 

后输出结果 P。 

4 实验 

为了验证本文算法的有效性 ，对不 同的高光谱影像聚类 

算法进行定量与定性的分析实验 。本实验采用的计算机硬件 

环境为：Intel Core2 CPU 3．0GHz、2．99GHz；内存为3．25GB。 

操作系统为Microsoft Windows XP，算法利用MATLAB 7．5 

编程实现。 

4．1 精度评价方法 

谱聚类是一种非监督的分类方法，最终聚类结果的类别 

标签号与检验样本 的标签号不一致，如聚类结果的第 1类可 

能对应的是检验样本的第 3类。如果采取遍历法对每种可能 

的情况进行比较并取最优结果 ，则需要 CNum!次，CNum为 

聚类类别数。因此，采用匈牙利算法(Hungarian Algorithm) 

调整聚类结果每类的标签号 ，然后依据下式计算聚类精度 

P。 

”  

∑ ( “l
_

labels ，map(test
—

labels )) 
P一 =l_————————————————————————————一  r 19) 

式中，6(a，6)为： 

，  、 f 1， “一b I
o， “≠ 6 

(2O) 

式中，real—labels 为第 i个检验样本的真实标签号 ，test—la— 

bels~是其聚类后的标签号，map(test—labels：)代表利用匈牙利 

算法将聚类后的标签号置换为合适的类别标签。 

4．2 高光谱影像聚类实验 

本文算法采用了￡一最近邻法构造稀疏亲和度矩阵。实验 

分析了 t的不同取值对聚类精度 的影响，并 与原始数据 

means[7 结果、PCA降维后的 k-means结果和模糊 C均值 

(FCM)l6]的结果进行了比较。由于 FCM 是软分类方法．得 

到的结果是样本对于每一类的隶属度 ，为便于比较，将样本划 

分到隶属度或概率最大的一类中来得到聚类结果。由于本文 

算法最终调用 k-means方法住低维空 间中完成 聚类，而 

means方法带有一定随机性，同时 FCM也存在随机性，因此 

对于每幅影像的每种算法都连续进行 2O次试验，并记录了它 

们的平均精度。实验用到了 3组实验数据 ，由于篇幅限制，文 

中仅作了简要的介绍 ，更详细的信息可参考文献[5]。 

(1)实验数据一 

2001年5月31日，由NASA的 E 1卫星上的Hyperion传 

感器获取的南非博茨瓦纳(Botswana)Okavango二=三角洲地区 

影像，其光谱分辨率大约为 1Ohm，光谱范围400~2500nm，共 
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