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贝叶斯概率分类与甄别分析的关系

在假定样本点是服从独立全同分布
, ,

时
,

根据样

本
,

我们可估计待识别样本的后验概率
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‘ 一 川 是多变量高斯概率密度分布

的一般表示
。

式中 代表随机矢量
,

是随机矢量 的维数
。

, 是混合权重参数 或先验概

率
,

要求 , ,

又扛
, , 二 ‘

,

。 , 是均值矢量
,

而 , 是协方差矩阵
。

后验概率函数 式表示样本 属于类别 的概率
。

对给定的 ‘ 样本点
,

利用贝叶斯定

则
,

, ‘ 二 , , ,

把样本
,

划分到类别
‘

中
,

这个过程称为贝叶斯概率分类
。
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或无偏样本协方差估计为
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其中 均 是每类样本的数 目
。

采用上面的样本协方差估计与分类准则 式和 式
,

即为通常

所采用的二次甄别分析
, ‘

。

当待分析的样本数 目 二 , 小于样本矢量维数 时
,

采用上述的祥本协方差估计得到的矩阵变

成奇异矩阵
。

这时问题成为不适定
一

问题
,

用 分类得到的结果是不可靠的
。

在高

维小样本情况时
,

有两种方法可以采用
,

降维与重整化 ‘
。

线性甄别分析
·

滋
,

则是重整化方法之一
,
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期 郭 平等 对拉曼光谱信号分类的模式识别

静 拉 光谱 除 本底高斯噪音外基本不变 对 两种物质 拉 光谱分别 量
与 次

。

而对乙醇
、

乙酸合成乙酸乙酷的化学反应过程
,

实验中每隔一定的时间进行一次拉曼

光谱的测量
,

就可以得到拉曼光谱的变化规律 在反应开始时的光谱应是乙醇与乙酸两者的叠
加

,

随着反应的进行
,

这两种成分应逐渐减少
,

而乙酸乙醋逐渐增加
。

因为乙醇与乙酸不可能

全部反应掉
,

最终得到的是 种物质混合的拉曼光谱曲线
。

我们从合成过程接近尾声时采集的

众多数据中随机选取了 条光谱作为识别的样本
。

图
,

和 分别是纯乙醇
、

乙酸以及乙醇
、

乙酸和乙酸乙醋混合物的拉曼光谱
。

乙

醇的拉曼峰与乙酸的拉曼峰相距很近
,

在 一 处重叠
。

乙酸的拉曼峰与乙酸乙醋的拉曼峰
在 一 ’附近略有重叠

,

但仍有可以分辨反应物与生成物的特征峰
。

一 ’处是乙酸乙

醋的特征峰
。

在反应过程进行到一定程度时
,

乙酸乙醋的拉曼峰增加到极大值
,

乙醇
、

乙酸的拉
曼峰减小到极小值

,

反应基本稳定
,

乙酸乙醋和乙醇
、

乙酸的光谱强度基本不变
,

有少许波动

数据预处理
从上可见

,

每个原始数据是 道
,

如果直接使用
,

则维数太高
,

样本数目太少
,

分类效
果不可能好

。

我们采用均匀抽样的方法
,

每隔 道抽取一个数据作为新的矢量的一维 用这种

数据预处理技术
,

构造的新矢量是 维 一个原始样本分解成为 个新的样本
。

这样数据样
本数目成为 个

。

一般来讲
,

光谱特征谱线的强度与反应物和生成物的浓度成线性关系
,

原理上可得到反应
物和生成物的浓度变化规律

,

进而对化工生产进行实时控制
。

但由于光谱强度是任意单位
,

只

气,留
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表 对拉曼光谱信号分类的平均精确率

分分类技术术

识识别率

本文采用重整化的高斯分类器
,

不同于通常的光谱识别方法
。

如果用特征蜂的位移
,

强度

来识别
,

则由于强度的任意性
,

特征蜂的重叠性造成模式识别的困难
。

而我们在本文中采用的

是整条光谱曲线
,

每道数据表示输入矢量在多维空间的某一维上的投影值
,

原来在低维空间不

可分的样本在高维空间则可分辨
。

我们利用了整个光谱的特征
,

按所有维计算概率
,

采用 贝叶

斯定则来分类
。

可以看出
,

输入变量包含了每一道数据
,

这是一种集体决策过程
,

减低了误分

类的风险
。

结论与进一步的工作

本文基于统计模式识别技术
,

提出了应用重整化的高斯分类器
,

对拉曼光谱信号实施计算

机智能处理
。

我们把每条光谱信号看作是高维矢量空间的一个点
,

所有的样本构成样本空间
。

在

假定样本点是服从 后
,

建立了统计模型并采用 贝叶斯定则进行概率分类
。

样本点服从
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在表 中平均精确率用百分比表示
,

括号里的值表示标准偏差
,

而 表示协方差矩阵是奇异
的

,

这种情况下得不到可靠的结果
。

表 对拉曼光谱信号分类的平均精确率

分分类技术术

识识别率
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