
书书书

第１８卷　第８期

２０１０年８月　 　
　　 　　　　　　

　 光学 精密工程

　ＯｐｔｉｃｓａｎｄＰｒｅｃｉｓｉｏｎＥｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ
　　　 　　　 　

Ｖｏｌ．１８　Ｎｏ．８

　 Ａｕｇ．２０１０

　　收稿日期：２００９１１１７；修订日期：２００９１２１１．

　　基金项目：国家自然科学基金专项资助项目（Ｎｏ．１０９４７１５４）

文章编号　１００４９２４Ｘ（２０１０）０８１６９１０８

主成分分析在光全散射特征波长选择中的应用

唐　红１，郑文斌２，李宪霞１

（１．中国计量学院 计量测试工程学院，浙江 杭州３１００１８；

２．中国计量学院 信息工程学院，浙江 杭州３１００１８）

摘要：为了能在用光全散射法测量颗粒粒径时选择对粒径影响较显著的特征波长进行测量，通过在可见及可见红外波

段内对粒径服从单峰ＲＲ分布颗粒系的消光光谱，一阶微分以及二阶微分消光光谱进行主成分变换，提出一种特征波

长选择方法。该方法首先对颗粒系的一阶微分消光光谱进行主成分变换，然后将每个波长下的一阶微分消光谱对主成

分贡献率的大小作为特征波长选择的主要依据，并将光谱范围的边界波长也作为特征波长。分别对粒径服从单峰及双

峰ＲＲ分布的颗粒系进行数值仿真，并采用标准颗粒的实测数据进行验证。验证结果显示，采用基于主成分分析的波

长选择方法计算方便、易于实现，得到的标准颗粒粒径反演误差均小于３％，表明采用提出的波长选择方法能够保证选

出的光谱消光值具有较高的信息量。
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１　引　言

　　光全散射法是光散射颗粒粒径测量技术的一

种，其测量范围从亚微米至上百微米，并可同时测

得颗粒系的浓度。由于在线粒度监测的需求十分

迫切，该项技术已逐渐显示出较大的发展空间和

应用潜力［１２］。

光全散射粒径测量方法分为独立模式算法和

非独立模式算法。独立模式算法事先无须假定粒

径分布，通过求解离散线性方程组来得到粒径分

布。非独立模式算法事先假设被测颗粒系符合某

一分布函数，如ＲＲ分布，正态分布等，通过计算

给定多个波长下的消光值，并对计算值和消光测

量值进行比较，最后用优化算法寻得最佳的粒径

分布函数［１］。在光全散射法颗粒粒径测量中，一

般采用白光作为光源并配合光谱仪或其他分光元

件，通过对消光光谱的测量和反演，得到颗粒系的

粒径分布。在粒径反演过程中，每个波长下的消

光值都不同程度地包含被测颗粒系的粒径信息。

如果选择波长时选用了对粒径影响小的波长，遗

漏了重要的波长，可能导致粒径分布反演结果不

准确。较多的测量波长数目虽能提高系统的光谱

分辨率，但是波长数目越大，数据处理的速度就越

慢，而且多波长消光数据本身包含了大量的冗余

信息，邻近波长之间的相关性要高于相距较远的

波长之间的相关性。所以，在选择波长时，应对多

波长消光数据进行降维，即尽量选择对粒径影响

比较显著的特征波长进行测量［３］。选择特征波长

一方面可以简化数据处理模型，更主要的是由于

相关变量的剔除，选择特征波长可以从得到的消

光光谱中提取最有效的光谱信息，从而提高粒径

分布反演结果的准确性。

主成分分析（ＰｒｉｎｃｉｐａｌＣｏｍｐｏｎｅｎｔＡｎａｌｙ

ｓｉｓ，ＰＣＡ）作为一种多元数据统计分析的工具，普

遍用于去除相关、特征提取和数据压缩中。ＰＣＡ

的中心目的是将数据降维，将原变量进行转换，使

少数几个新变量（主成分）是原变量的线性组合，

同时这些变量要尽可能多地表征原变量的数据特

征而不丢失信息。经转换得到的新变量是互不相

关的，用以消除众多信息共存中相互重叠的部

分［４６］。

本文提出一种基于主成分分析的特征波长选

择方法。该方法首先对颗粒系一阶微分消光光谱

进行主成分变换，然后将每个波长下的一阶微分

消光谱对主成分贡献率的大小作为波长选择的主

要依据，并且把光谱范围的边界波长也作为测量

波长，这样的选择方法保证了选出的光谱消光值

具有较高的信息量。

２　测量原理

　　光全散射法粒径测量的基本原理是 Ｌａｍ

ｂｅｒｔＢｅｅｒ定律。当一束光强为犐０，波长为λ犼 的

平行单色光照射到厚度为犔 的悬浮被测颗粒时，

由于颗粒对入射光的吸收和散射作用，穿过颗粒

系透射光的光强犐减弱。由于实际颗粒系都是具

有一定尺寸分布范围的多分散系，在颗粒满足不

相关单散射的前提下，对于具有一定尺寸范围的

多分散颗粒系有［１］：

ｌｎ（
犐（λ犼）

犐０（λ犼）
）＝－

３

２
×犔×犖∫

犇
ｍａｘ

犇
ｍｉｎ

犙（λ犼，犿，犇）×犳（犇）

犇
ｄ犇，

（１）

式中，（犐／犐０）犼 为第犼个波长的消光值，犖 为颗粒

系的粒子总数，犙（λ犼，犿，犇）为消光系数，它表征
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每个颗粒对入射光的散射量是颗粒粒径犇，波长

λ犼，以及相对介质折射率犿 的函数，其值可由经

典的米氏理论求得［７９］；犳（犇）是粒径体积频度分

布函数，表示单位体积内直径在犇 和犇＋ｄ犇 范

围内的粒子体积频度百分比。

在实际测量中，许多被测颗粒的尺寸常常符

合某种分布函数，这时采用非独立模式算法求解

粒径分布则更为简便。较为常用的粒径分布函数

有ＲＲ分布，它的体积频度分布数学表达式如

下［１］：

犳ＲＲ（犇）＝
犽
珡犇
（犇
珡犇
）犽－１ｅｘｐ（－（

犇
珡犇
）犽）， （２）

式中，珡犇和犽分别是ＲＲ分布函数的特征参数。

３　主成分变换及特征波长的选择算法

　　在光全散射法粒径分布的反演过程中，设对

犕 个波长下的消光值重复进行狆 次测量，记为犡

＝［狓犻犼］，狓犻犼表示对第犼个波长下的消光值进行第

犻次测量，犻＝１，２，…狆，犼＝１，２，…犕，则犡的均值

向量狀和协方差矩阵∑犡
［４，１０］：

狀＝
１

狆∑
狆
犻＝１狓犻， （３）

∑ 犡＝犈｛（犡－狀）（犡－狀）
Ｔ｝． （４）

令γ１，γ２，…，γ犕 为∑犡的特征根（γ１≥γ≥…

≥γ犕≥０），狋１，狋２，…，狋犕 为相应的单位特征向量。

主成分变换实际上就是一种线性变换，其形式为：

犢＝（犢１，犢２，…犢犕）
Ｔ＝犃犡 ， （５）

式中，犃是主成分变换矩阵，犢１，犢２，…犢犕 之间互

不相关，犢的分量犢１，犢２，…犢犕 依次为犡 的第一，

第二，…，第犕 个主成分。

在主成分变换中，前狕个主成分犢１，犢２，…犢狕

的累计方差贡献率为：

犞狕 ＝∑
狕
犻＝１γ犻／∑

犕
犻＝１γ犻． （６）

累积方差贡献率越大，表明通过所选的少数

几个主成分解释原变量差异的能力越强。如果选

取的主成分太少，将会丢失原始光谱较多的有用

信息，如果选取的主成分太多，会包括过多的测量

噪声。实际应用中通常取犞狕 大于某一值（一般

取犞狕≥９０％）的前狕个主成分代替原来的光谱。

设δ犼犼是∑犡对角线上的值，则主成分犢犽 与第

犼个波长下的消光值狓犼的相关系数为：

ρ（犢犽，狓犼）＝ γ槡犽狋犼犽／δ犼槡犼
犼，犽＝１，２，…，犕 ．（７）

可以得出，能代表原始数据的狕个主成分对

于第犼个波长的贡献率狏犼是狓犼分别与犢１，犢２，…

犢狕 相关系数的平方和，即：

狏犼 ＝∑
狕
犽＝１γ犽狋

２
犼犽
／δ犼犼， （８）

狏的大小反映了该波长下有多少信息被映射

到了前狕个主成分中，而主成分本身包含了原始

数据的大部分信息。因此，狏本身也反映了该波

长所包含的信息量。由式（５）可以看出，由累积方

差贡献率选取的狕个主成分犢１，犢２，…犢狕 改变了

光谱消光值的物理意义。为了保证原数据的物理

意义，本文采用狏作为波长选择的主要依据。

４　仿真实验及数值模拟

　　图１为利用协方差矩阵∑犡计算出的一待测

颗粒系消光光谱的相关矩阵图。协方差矩阵归一

化后即可得相关系数矩阵。已知该待测颗粒系粒

径服从（珡犇，犽）＝（５．５，１０）单峰ＲＲ分布，颗粒物

的相对复折射率犿＝１．３３，粒径限制在０．１～１０

μｍ。在可见光波段０．４～０．８μｍ内均匀选择２１

个波长作为测量波长，每个波长下的消光值均重

复测量１０次，即狆＝１０，犕＝２１。由于在测量过

程中会不可避免地引入噪声，这里对每个波长下

的消光值都加入了±１％的随机噪声。图１中小

方格的颜色越浅，表示不同波长下消光值之间的

相关性越强。对角线上纯白色的小方格表示同一

波长下光谱消光值的相关系数等于１，它们的相

关程度为完全相关。相关性越强说明这两个波长

之间的光谱消光值所包含的信息量越相近。如果

相关程度接近的两个波长同时被选中作为测量波

长反演粒径分布的话，就会导致光谱数据的冗余。

从图１中可以看出，相邻波长的消光值之间的相

关程度是比较接近的，从整体上看这２１个消光值

之间相关性的区分不是很明显。在这种情形下很

难从２１个波长中选择不相关的波长作为特征波

长。在光谱学中，光谱变化最明显的区域也应当

对应光谱信息最丰富的区域，所以为了更有效地

选择有代表性的特征波长，这里分别对消光光谱

进行一阶微分和二阶微分处理。微分光谱既可以
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提供比原光谱更高的分辨率和更清晰的光谱轮廓

变换，很方便地把握原光谱的变化趋势，也可以消

除平缓背景干扰的影响。

图１　单峰ＲＲ分布的可见消光光谱的相关矩阵图

Ｆｉｇ．１　Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｍａｔｒｉｘｏｆｖｉｓｉｂｌｅｅｘｔｉｎｃｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒａ

ｆｏｒｍｏｎｏｍｏｄａｌＲＲｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

图２为对图１所示的颗粒系的消光光谱进

行一阶微分和二阶微分处理后得到的相关矩阵

图。对光谱微分一般有直接微分法和Ｓａｖｉｔｚｋｙ

Ｇｏｌａｙ微分法。对于分辨率高、波长采样点多的

光谱，直接微分法求取的微分光谱与实际相差不

大，但对于稀疏波长采样点的光谱，该方法所求的

微分则存有较大误差，这时可采用ＳａｖｉｔｚｋｙＧｏ

ｌａｙ卷积微分法计算
［１１］。该方法既能克服直接微

分法的弱点，且微分光谱不发生位移，又可较好地

保持光谱中的有用信息。所以本文采用五点二次

多项式的ＳａｖｉｔｚｋｙＧｏｌａｙ卷积微分法对原消光光

谱进行一阶微分和二阶微分处理［１１１２］。

通过图１和图２可以看出，一阶微分消光光

谱的部分邻近波长之间的光谱相关程度是非常接

近的，并且它的相关矩阵图出现了明显的分块现

象，而原始光谱和二阶微分光谱之间的光谱相关

性区分却不是很明显，也没有明显的分块现象。

表１列出了该颗粒系的可见消光光谱，一阶

微分以及二阶微分可见消光光谱利用主成分分析

法得到的结果。根据表１的结果可以看出，经过

主成分变换后，一阶微分消光光谱的前４个主成

分的累积方差贡献率超过了９０％，并且前４个主

成分对应的特征值均大于１，而原始消光光谱和

二阶微分消光光谱的累积方差贡献率超过了

９０％的主成分个数均大于４。所以从它们各自的

主成分分析结果中也可看出一阶微分消光光谱以

最少的主成分，最大可能地利用了原始光谱的有

用信息，从而强化了谱带特征。因此，本文将原始

消光光谱先做一阶微分处理后再对其进行主成分

变换。

（ａ）一阶微分可见消光光谱

（ａ）Ｆｉｒｓｔｏｒｄｅｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｖｉｓｉｂｌｅｅｘｔｉｎｃｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒａ

（ｂ）二阶微分可见消光光谱

（ｂ）Ｓｅｃｏｎｄｏｒｄｅｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｖｉｓｉｂｌｅｅｘｔｉｎｃｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒａ

图２　单峰ＲＲ分布的相关矩阵图

Ｆｉｇ．２　ＣｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｍａｔｒｉｘｅｓｆｏｒｍｏｎｏｍｏｄａｌＲＲｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

图３为对消光光谱进行一阶微分处理后选

取前４个主成分得到的主成分对一阶微分可见消

光光谱的贡献率，该待测颗粒系与图１的测定对

象相同。由于在进行主成分变换之前首先要对原

始消光光谱进行五点二次的ＳａｖｉｔｚｋｙＧｏｌａｙ一阶

微分，一阶微分之后需要舍弃２１个波长的前两个

和后两个波长。每个波长下的消光值对主成分的
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贡献率是不同的，贡献率越大，说明该波长的消光

值所包含的信息越丰富。

表２为采用３种不同波长选择方法得到的反

演结果。该待测颗粒系与图１的测定对象相同。

在非独立模式下，对于单峰ＲＲ分布的颗粒系来

说，粒径分布的反演转化为两个待定参数（珡犇，犽）

的优化求解问题，参数（珡犇，犽）确定之后，即可获得

待测颗粒系的粒径分布。本文选取５个波长下的

消光值求解粒径分布参数，反演方法采用非独立

模式下的遗传算法。由于狏的大小反映了该波长

下有多少信息被映射到了选取的主成分中，所以

这里将狏从大到小排序。从图３可以看出，第４，

５，９，１２，１９等５个波长对应的狏是比较大的。在

表２中，序号１表示采用从大到小排序最靠前的

第４，５，９，１２，１９等５个波长作为特征波长进行反

演；序号２表示采用最靠前的第４，５，１２，１９等４

个波长，另外把第１个波长也作为特征波长进行

反演。这里没有选择第２１个波长是因为选择的

第１９个波长已经与可见光的最大边界波长（第

２１个波长）非常接近了。序号３表示从２１个波

长中随机任选５个波长作为反演波长。

表１　单峰犚犚分布的主成分分析结果

Ｔａｂ．１　ＲｅｓｕｌｔｓｏｆＰＣＡｆｏｒｍｏｎｏｍｏｄａｌＲＲｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

ＰＣＡ

处理对象
主成分 特征值

方差

贡献率

累积方差

贡献率

１ ４．４１２５ ２１％ ２１％

２ ３．７８９７ １８％ ３９％

３ ３．１４０５ １４％ ５４％

可见消光 ４ ２．７３２３ １３％ ６７％

光谱 ５ ２．４１７０ １１％ ７８％

６ １．７７０１ ８％ ８６％

７ １．４６１９ ６％ ９３％

８ ０．９４３６ ４％ ９８％

１ ７．７４９７ ４５％ ４５％

一阶微分可
２ ３．８５４６ ２２％ ６８％

见消光光谱
３ ２．８３０ １６％ ８４％

４ １．４７４２ ８％ ９３％

５ ０．５３６５ ３％ ９６％

１ ６．６００２ ３８％ ３８％

２ ３．８４５７ ２２％ ６１％

二阶微分可 ３ ２．７２３９ １６％ ７７％

见消光光谱 ４ ２．３３９６ １３％ ９１％

５ １．０６３７ ６％ ９７％

６ ０．３７３２ ２％ ９９％

图３　主成分对一阶微分可见消光光谱的贡献率

Ｆｉｇ．３　Ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｒａｔｅｏｆｐｒｉｎｃｉｐｌｅｃｏｍｐｏｎｅｎｔｔｏ

ｔｈｅｆｉｒｓｔｏｒｄｅｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌｖｉｓｉｂｌｅｅｘｔｉｎｃｔｉｏｎ

ｓｐｅｃｔｒａ

　　从表２给出的结果不难看出采用第２种方法

得到的反演结果是最好的，而单独利用狏的大小

作为特征波长的选择依据是不够充分的，还应当

把光谱范围的边界波长也作为测量波长。光全散

射颗粒粒径的测量方法是通过测量多个波长下的

消光值来获得待测颗粒系的粒径分布，在这种测

量方法的数据处理中都会遇到第一类Ｆｒｅｄｈｏｌｍ

积分方程的求解问题，因此需要事先确定积分方

程的上下限即粒径测量范围。在光谱范围边界处

选取波长，主要是因为光全散射法的粒径测量范

围与波长范围有着密切的关系，光全散射法的粒

径测量范围由波长范围决定。在可见光范围内，

光全散射法能测量的最佳粒径为０．１～１０μｍ，所

以如果待测颗粒系的粒径在０．１～１０μｍ内，那

么选择的反演波长最好分散于整个可见光波段，

即尽量把边界波长也作为反演波长。

表２　单峰犚犚分布在可见光波段内的反演结果

（（珚犇，犽）＝（５．５，１０））

Ｔａｂ．２　ＩｎｖｅｒｓｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｍｏｎｏｍｏｄａｌＲＲｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

ｉｎｖｉｓｉｂｌｅｒｅｇｉｏｎ（（珡犇，犽）＝（５．５，１０））

序

号
反演值／（±１％）

反演误差／

（±１％）
反演值／（±２％）

反演误差／

（±２％）

１（５．５７２１，１１．１０２５）０．２６４１ （５．６１６０，１２．２８８１）０．４９０１

２（５．５２１６，１０．５８０６）０．１１２９ （５．５４０７，１１．２１０９）０．２２９２

３ （５．５９４５，９．４３１８）０．２７８２ （５．７６９４，９．３７０９）０．６８６６

图４为粒径服从双峰ＲＲ分布的颗粒系采
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用不同波长选择方法得到的反演结果。粒径分布

参数为珡犇１，犽１，珡犇２，犽２，狀＝１．５，１０，７，１０，０．３，颗粒

物的相对复折射率犿＝１．２３５。在可见光波段０．４

～０．８μｍ内均匀选择２１个波长作为测量波长，

每个波长下的消光值均重复测量１０次，测量粒径

限制在０．１～１０μｍ。在非独立模式下，对于双峰

分布的颗粒系来说，粒径分布的反演转化为５个

待定参数（珡犇１，犽１，珡犇２，犽２，狀）的优化求解问题，本

文选取７个波长下消光值求解粒径分布参数。从

图４显示的反演结果可以看出，利用狏的大小作

为特征波长选择的主要依据并且把光谱范围的边

（ａ）±１％ 随机噪声

（ａ）±１％ｒａｎｄｏｍｎｏｉｓｅ

（ｂ）±２％ 随机噪声

（ｂ）±２％ｒａｎｄｏｍｎｏｉｓｅ

图４　双峰 ＲＲ分布在可见光波段内的反演结果

（珡犇１，犽１，珡犇２，犽２，狀＝１．５，１０，７，１０，０．３）

Ｆｉｇ．４　ＩｎｖｅｒｓｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｂｉｏｍｏｄａｌＲＲｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

ｉｎｖｉｓｉｂｌｅｒｅｇｉｏｎ（珡犇１，犽１，珡犇２，犽２，狀＝１．５，１０，

７，１０，０．３）

界波长也作为测量波长这样的选择方法得到的反

演结果好于单独将狏的大小作为选择依据以及随

机任选的波长选择方法。

　　图５为对可见红外消光光谱进行一阶微分

处理后选取前４个主成分得到的主成分对一阶微

分消光光谱的贡献率。该待测颗粒系粒径服从

（珡犇，犽）＝（５．５，１０）单峰ＲＲ分布，颗粒物的相对

复折射率犿＝１．３３。在可见红外波段λ＝０．４～

２μｍ内均匀选择２１个波长作为测量波长，每个

波长下的消光值均重复测量１０次，即狆＝１０，犕

＝２１，测量粒径限制在０．１～１０μｍ。从图５可以

看出，第４，５，９，１１，１８等５个波长对应的值是从

大到小排序最靠前的。

图５　主成分对一阶微分可见红外消光光谱的贡献率

Ｆｉｇ．５　Ｃｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｒａｔｅｏｆｐｒｉｎｃｉｐｌｅｃｏｍｐｏｎｅｎｔｔｏ

ｔｈｅｆｉｒｓｔｏｒｄｅｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉａｌＶＩＳＩＲｅｘｔｉｎｃｔｉｏｎ

ｓｐｅｃｔｒａ

表３为采用３种不同波长选择方法得到的反

演结果。该待测颗粒系与图５的测定对象相同。

序号１表示的是采用狏从大到小排序最靠前的第

４，５，９，１１，１８等５个波长作为测量波长进行反

演。序号２表示的是采用狏从大到小排序最靠前

的第５，８，１１等３个波长，另外把第１波长和第

２１波长也作为测量波长进行反演。序号３表示

的是从２１个波长中随机任选５个波长作为测量

波长进行反演。从表３列出的结果不难看出采用

第２种方法得到的反演结果仍然是最好的。

６９６１ 　　　　　光学　精密工程　　　　　 第１８卷　



表３　单峰犚犚分布在可见红外波段内的反演结果

（珚犇，犽＝５．５，１０）

Ｔａｂ．３　ＩｎｖｅｒｓｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｍｏｎｏｍｏｄａｌＲＲｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

ｉｎＶＩＳＩＲｒｅｇｉｏｎ（珡犇，犽＝５．５，１０）

序

号
反演值／（±１％）

反演误差／

（±１％）
反演值／（±２％）

反演误差／

（±２％）

１ （５．４９３４，９．８７５０）０．０２６９ （５．４８６９，９．７３５４） ０．０５５７

２ （５．５０８３，９．９７２３）０．０２３９ （５．５１７１，９．９２５９） ０．０５０１

３ （５．５１０４，９．８７１３）０．０３９３ （５．５２１１，９．７２６３） ０．０８１０

５　实验验证

　　为了更可靠地验证本文提出的方法，本文进

行了实验验证，实验数据由上海理工大学的蔡小

舒教授提供。实验采用标准聚苯乙烯颗粒，颗粒

均匀地分散在水中。颗粒的相对折射率 犿＝

１．２３５，标称直径分别为１．９８μｍ和３．２６μｍ，标

准颗粒粒径服从单峰ＲＲ分布，样品池厚度犔＝

１０ｍｍ，测量波长为可见光。根据测得的１６个波

长下的消光值，将一阶微分消光光谱进行主成分

变换，然后按照每个波长下的一阶微分消光光谱

对主成分贡献率的大小排序，选择值排在最前面

所对应的３个波长和测量波长的２个边界波

表４　标准颗粒系反演结果

Ｔａｂ．４　Ｉｎｖｅｒｓｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｓｔａｎｄａｒｄｐａｒｔｉｃｌｅｓ

标签

直径

ＰＣＡ

反演结果 反演误差／％

任意选择

反演结果 反演误差／％

１．９８ ２．０３１ ２．５８％ ２．０４２ ３．１３％

３．２６ ３．１９５ １．９９％ ３．１７１ ２．７３％

长作特征波长，采用这种选择方法得到的反演结

果如表４所示。可以看出，采用基于主成分分析

的特征波长选择方法后，反演结果与真实标称粒

径相当吻合，并且采用该方法的反演结果优于采

用波长任意选择方法得到的结果。

６　结　论

　　本文在对单峰ＲＲ分布的颗粒系在可见及

可见红外波段内的消光光谱，一阶微分和二阶微

分消光光谱进行主成分分析的基础上，提出了一

种基于主成分分析的特征波长选择方法。该方法

首先对一阶微分消光光谱进行主成分变换，然后

按每个波长下的一阶微分消光光谱对主成分贡献

率的大小进行特征波长的选择，将贡献率从大到

小排序选择最靠前的几个波长作为特征波长，同

时把光谱范围的边界波长也作为特征波长。主成

分分析在最大可能利用光谱有用信息的前提下，

尽可能地去除了无关信息，同时还抑制了测量噪

声对反演结果的影响。文中分别对单峰及双峰

ＲＲ分布的颗粒系进行了仿真实验验证，并采用

标准聚苯乙烯颗粒进行实测数据的验证。采用本

文提出的波长选择方法得到的标准颗粒粒径反演

误差均小于３％。该方法较好地解决了光全散射

法光谱消光测量中波长随机任选的问题，因而具

有很好的应用前景。
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