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一种基于混合概率 PCA 模型的高光谱图像非监督分类方法!

吴 昊，郁文贤，匡纲要

（国防科技大学 电子科学与工程学院，湖南 长沙 410073）

摘 要：提出了一种在期望最大化（EM）算法框架下同时实现混合概率主成分分析（PPCA）降维和聚类的

高光谱图像非监督分类方法。它根据不同类别应各有自己代表性的特征集，将通常意义下的特征抽取和模式

分类合并在一步内完成，尽可能地保留了可分性；同时该方法具有概率模型的优点，更适合高维数据处理。采

用仿真数据和真实数据进行的比较实验表明，该算法较一般不加区分地对所有原始数据进行 PCA 降维再分

类的方法能得到更好的分类结果。
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An Unsupervised Hyperspectral Image Classification Method
Based on the Mixture of Probabilistic PCA Modeling
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（Coiiege of Eiectronic Science and Engineering，Nationai Univ. of Defense Technoiogy，Changsha 410073，China）

Abstract：An unsupervised hyperspectrai image ciassification method simuitaneousiy reaiizing the mixture of probabiiistic PCA and
ciustering under the frame of EM aigorithm is proposed. It is based on the fact that different ciass shouid have its own representative
feature set，and it reaiizes feature extraction and ciassification in one step whiie preserving as much separabiiity . It aiso possesses the
advantages of PPCA modei，which is more effective to high dimensionai data processing. Appiying the method to simuiated data and reai
data shows that it can achieve better resuits compared with the method that appiies PCA to aii data without differentiation among ciasses.

Key words：unsupervised ciassification；dimensionaiity reduction；mixture of Probabiiistic Principai Component Anaiysis（PPCA）；

EM（Expectation Maximization）aigorithm

高光谱图像非监督分类技术可以揭示数据的固有结构，为监督分类、检测等处理提供必要的信息。

但地物的复杂多变和高光谱数据的高维特性给高光谱分类技术提出了许多挑战。通常的方法是先对数

据进行降维，再进行分类，而最常用的降维方法之一是 PCA 变换。这种方法比较直观，然而由于数据的

复杂多变，并不一定满足 PCA 变换假定的椭球状分布，这样一个全局线性的 PCA 变换可能会丢失很多

信息，给分类带来错误；而且传统 PCA 的定义由于缺乏一个相关的概率密度或生成模型而具有一定的

局限性，尤其是在对高维数据或从大量的数据点寻找主成分方向时，在计算复杂度和数据缺失方面都会

出现问题。文献［2］提出的一种概率 PCA（PPCA），具有较多优点，而且能进一步扩展至混合模式，扩展

了 PCA 的应用范围。

本文将混合 PPCA 方法用于高光谱数据，并用 EM 算法［4］学习得到模型参数，从而对数据进行分类。

算法在最大似然的框架下，基于一个特定形式的高斯隐变量模型构建概率 PCA，并形成混合模型，根据

该模型分别对不同类的数据进行降维，同时实现了分类。由于保留了更多的可分性，算法可得到更准确

的结果，尤其适用于地物光谱较相近的复杂场景。算法可以与其他的密度估计技术进行比较，并可以应

用 Bayes 推导方法进行模型选择；在数据缺失时，算法可以在每次迭代中直接估计缺失信息的最大似然

值，同样具有一般 EM 算法所有的优点。
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1 混合概率 PCA

对于 d 维观测数据集｛tI，I = I，2，⋯，N｝中的单个样本矢量 t，传统 PCA 是通过 x = WT（ t -!t）得到

降维表示，x 即为 PCA 变换后的结果。其中，W 为变换矩阵，!t 为样本均值，设 S 为样本协方差矩阵，则

W 由 S 的本征向量组成，即 W =（wI，w2，⋯，wg），其中，Sw =! w ，! （  = I，⋯，g）为 S 的本征值，g 为

降维后的维数，即主子空间维数。

隐变量模型与 PCA 之间有紧密的联系［2］。隐变量模型给出了观测数据 t 和隐变量 x 之间的关系，

其中最常用的是因子分析，它描述的是线性关系：

t = Wx +! +" （I）

这里，W 为因子载荷，!为模型均值，"为误差项。通常定义 x 和"服从高斯分布，即 x ~ N（0，I）以及

"~ N（0，#），且# 为对角阵，则 t ~ N（!，C），模型协方差 C = WWT +#。

1 .1 概率 PCA 模型

PCA 可视为因子分析的特殊情形，当误差为各向同性，即"~ N（0，#2 I）时，由（I）式可以建立一个由

隐变量空间至观测数据主子空间的映射，将因子分析与 PCA 联系起来［2］：

P（ t \ x）=（2!#2）- d /2exp - I
2#2" t - Wx -!"( )2 （2）

可以推导出隐变量 x 关于观测变量 t 的后验概率密度分布：

p（x \ t）=（2!）- g /2 \#- 2M \ I /2exp - I
2［x - M - IWT（ t -!）］T（#- 2M）［x - M - IWT（ t -!{ }）］ （3）

其中，M = WTW +#2 I，维数为 g X g，而 C = WWT +#2 I，维数为 d X d。

由此得到单一的概率 PCA（PPCA）模型，在该模型下观测数据的对数似然函数为：

L（ t）= #
N

I = I
ln｛p（ tI）｝= - N

2｛d ln（2!）+ ln I C I + tr（C-IS）｝ （4）

各参数的最大似然估计为：!ML = I
N#

N

I = I
tI，SML = I

N#
N

I = I
（ tI -!）（ tI -!）T；将（4）式最大化可得：

WML =  g（$g -#2 I）I /2R，其中，d > g 阶矩阵 g 的列矢量为 S 的本征向量，对应 g > g 阶对角矩阵$g

中的特征值，R 为任意 g > g 阶正交旋转矩阵，实际应用中可以简化取 R = I；#2
ML = I

d - g#
d

 = g +I
! 。由此

用最大似然参数估计代替了通常的样本协方差矩阵特征值分解。另外，W 和#2 除了用以上公式显示计

算，还可以用 EM 迭代算法高效地求解。

PPCA 克服了传统 PCA 由于缺乏相关的概率密度或生成模型而带来的局限性。由概率模型得到的

似然值使得该方法可与其它概率技术进行比较，便于进行统计测试并允许应用 Bayes 方法；除了降维，

PPCA 也可用作通用的高斯密度模型，潜在的应用包括分类和异常检测。更重要的是，它可以扩展至混

合形式，即混合 PPCA 模型，以适应数据分布更复杂的情形，有效克服了 PCA 作为线性投影的局限性；而

且混合 PPCA 优于混合 PCA 对非线性结构建模的一般方法，即划分数据空间后对每个划分进行主子空

间估计的方法，由于传统 PCA 定义的模糊性而造成了这类方法的定义形式不惟一；PPCA 不仅能得到定

义清晰的惟一的混合算法，而且还具有概率密度函数带来的所有优点。

1 .2 混合 PPCA 模型

将以上的 PPCA 扩展到混合形式，则观测数据集的混合模型对数似然函数为：

L = #
N

I = I
ln｛p（ tI）｝= #

N

I = I
ln #

M

i = I
$ip（ tI I i{ }） （5）

其中，p（ t I i）是前述的单一 PPCA模型，M 为混合成分数，$i 为混合比例，$i$ 0且#$i = I，每个混合

成分的参数为!i，Wi 和#2
i。可由 E-step 和 M-step 推导出用 EM 算法求解混合 PPCA 的迭代公式［3］：
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其中，Rni =
p（ tn l i）!i

p（ tn）
，表示第 i 个混合成分生成第 n 个数据点 tn 的后验概率。

! 算 法

在已知类别数 K 的条件下提出了如下算法：

（l）根据信息量门限用 Power method 计算出待保留主成分的数目［5］，一般取信息量门限为 98%，即

可满足保留信息分量、消除噪声分量的要求；

（2）用 K - 均值算法对数据进行初始分类，计算混合 PPCA 模型初始参数；

（3）将初始参数代入（6）式的 EM 算法，进行迭代直到收敛；

（4）根据模型参数按照最大后验概率（MAP）准则对数据进行分类。

当类别数 K 未知时，同样可以根据图像的复杂程度设定最大类别数 Kmax，从计算得到的多个模型

中采用 Bayes 信息量准则（BIC）进行模型选择以确定合适的类别数［l］。

与应用全局 PCA 再进行分类的方法比较，本文的方法具有如下优点：（l）在数据为高维时通常没有

足够的数据使样本协方差阵为满秩，应用全局 PCA 会存在困难，而 PPCA 并不直接计算协方差阵，应用

EM 算法可以在数据缺失的情况下进行降维和分类；（2）可以适应实际应用中数据分布更复杂的情况，有

效克服了 PCA 作为线性投影的局限性，保留了数据间更多的可分性，可得到更高的正确分类率；（3）利

用得到的精确的降维模型可以方便地对新数据点进行降维和分类。

将本文算法与另外两种算法进行比较，一种是先用 PCA 进行光谱维降维，再用 K - 均值进行分类的

方法；另一种是文献［l］中算法的简化算法，算法首先应用 PCA 线性投影对数据进行光谱维降维，然后

对变换后数据用 EM 算法进行分类［l］，将其简化以在相同条件下进行对比验证：指定待保留主成分的维

数并用 PCA 对数据降维；用 K - 均值算法对降维后数据初始分类，计算高斯混合模型初始参数；用降维

后的数据代入求解高斯混合的 EM 算法进行迭代，直到收敛；根据模型参数，按照 MAP 原则对降维数据

进行分类。

" 实验结果

针对仿真数据和 PHI 图像，将本文算法与另外两种算法进行了比较。先将后两种算法应用于仿真

数据，数据包含两类，每类含 l000 个样本，共 2000 个数据点，为直观起见，数据维数取为 2，降至 l 维，如

图 l 所示。每类数据都服从二维高斯分布，均值分别为：!l =［0，0］，!2 =［8，0］，协方差阵分别为  l =
［l，2］， 2 =［2，l］，并将第一个分布沿均值顺时针旋转 45 ，这样数据总体的主轴方向与每个分布各自的

主轴方向都不一致，应用全局 PCA 投影至一维时会有部分重合，损失了一定的可分性；而本文的算法通

过估计概率密度，有针对性地根据各类的分布对数据进行投影，保留了更多的可分性。

将三种算法针对 PHI 高光谱图像数据进行了比较。PHI 是推帚式 CCD 面阵成像光谱仪，光谱范围

为可见光到近红外波段（波长：0 .40 ~ 0.95!m），可选波段为 244 个。图像尺寸为 330 > 3ll，共选取了 80
个波段，数据进行了定标处理，为 DN 值。图 2 是将第 56、7l 和 67 波段图像分别作为红、绿、蓝三波段的
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图 1 仿真数据

Fig.1 SimuIated data
图 2 PHI 真实数据

Fig.2 PHI reaI data

合成图像。图中 1、2、3 为水域，4、5 为草地，6、7 为机场跑道。取图中所示的不同类型的地物分别进行

了三次实验，类别数均为 3，以比较本文算法与先进行 PCA 降维再做分类的算法的分类效果。为便于比

较，三种方法保留的主成分维数都取为 4。

表 1 给出了各次实验的分类错误率和错误的点数，其中“混合 PPCA”代表本文的算法，“PCA + K -
Mean”代表先进行 PCA 再进行 K - 均值分类的方法，“PCA + EM”代表文献［1］中算法的简化算法。显

然，无论对仿真数据还是真实高光谱数据，本文算法的分类错误率均低于应用全局 PCA 降维再进行分

类的方法。

表 1 分类算法分类错误率比较

Tab.1 CIassification error rate comparison of the two methods

实验数据 混合 PPCA PCA + K - Mean PCA + EM

仿真数据（2 类，2000 点） 0.70%（14） 1.70%（34） 1.25%（25）

PHI - 1（区域 1、4、6，5700 点） 0.19%（11） 0.32%（18） 0.30%（17）

PHI - 2（区域 2、4、7，5351 点） 0.11%（6） 0.22%（12） 0.21%（11）

PHI - 3（区域 3、5、7，4604 点） 0.09%（4） 0.22%（10） 0.15%（7）

! 结 论

将混合概率主成分分析模型用于高光谱图像的非监督分类，并采用期望最大化（EM）算法求解模型

参数，同时实现了降维和聚类，根据估计出的数据分布尽可能多地保留了数据可分性，分类结果较精确。

该方法还可以输出数据的协方差模型，与协方差阵相关的参数的最大似然估计可以高效地由数据主成

分模型计算得到，具有更多潜在的应用。
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