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训练字典及其稀疏表示在近红外光谱法检测柴油中的应用 
周扬*,a,b    戴曙光 a    吕进 b    刘铁兵 b    施秧 b 

(a上海理工大学  光电信息与计算机工程学院  上海 200093) 
(b浙江科技学院  近红外应用技术研究室  杭州 310023) 

摘要  为提高柴油组分近红外法检测的精度, 提出了一种基于训练字典稀疏表示下的建模方法并用于柴油十六烷值、

沸点和芳烃总量的检测. 该法先用柴油光谱结合 K 均值奇异值分解(K-SVD)算法完成对冗余字典的训练, 再用正交匹

配追踪算法(OMP)寻找柴油光谱在该训练字典下的稀疏表示系数, 用该系数建立了柴油十六烷值、沸点和芳烃总量偏

最小二乘预测模型. 实验比对了训练字典、傅里叶字典和小波字典稀疏表示下的柴油组分预测模型性能, 其中训练字

典的表示系数建模性能最优且比其他两种字典的预测性能有较大幅度改进, 验证了该法在近红外光谱检测建模领域推

广能改善预测的准确度和稳健性.  
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Application of Training Dictionary and Sparse Representation in Diesel 
Property Detection Using Near-infrared Spectroscopy  
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Abstract  It is an important method for predicting the diesel quality parameter by combination of near-infrared spectroscopy 
and chemometrics. In order to improve the accuracy of prediction model for diesel property, this paper puts forth a modeling 
method based on training dictionary and its sparse representation, and this method can test the cetane number, boiling point 
and total aromatics fast. The first stage of the method searches the particular redundant dictionary for diesel oil calibration 
samples, and the redundant dictionary can be trained by using K-means singular value decomposition algorithm (K-SVD). 
After finding of this redundant dictionary, it uses the orthogonal matching pursuit algorithm (OMP) to search the sparse rep-
resentation coefficients of diesel spectroscopy under the training dictionary. This coefficients of the training dictionary, which 
is similar with the sparse representation coefficients of wavelet dictionary and fourier dictionary, is scale expansion of spec-
tral characteristics that can effectively use to establish the pre-test partial least squares prediction (PLS) model of cetane 
number, boiling point and total aromatics for diesel. The spectra of diesel samples with different quality parameters from 
same factory are collected and the quality parameters of diesel samples are measured by ASTM certification method. The 
sparse representation coefficients of diesel spectroscopy under fourier dictionary and wavelet dictionary are figured in the 
experiments, inter-compared the performance of prediction model for diesel property under sparse representation coefficients 
of training dictionary, fourier dictionary and wavelet dictionary. Furthermore, the PLS model correlation coefficient (R) and 
standard deviation of prediction set (SEP) under sparse representation coefficients in training dictionary achieve 0.99 and 
0.05 separately, it has optimal performance and also has considerable improvement to compare with the prediction perform-
ance of fourier dictionary and wavelet dictionary, which validated the efficiency of the method in predicting the diesel quality 
parameter using near-infrared spectroscopy and the proposed method can substantially improve the accuracy and stability of 
near-infrared spectroscopy prediction method. 
Keywords  near-infrared spectroscopy; diesel property; sparse representation; redundant dictionary; dictionary training 

   
1  引言 

近年来近红外光谱法逐步应用于柴油品质检测, 国
内外学者[1～4]已成功利用该法测定了柴油芳烃含量、十

六烷值、凝点、密度等各项指标, 提高了分析效率、降

低了分析费用和改善了分析结果. 由于柴油光谱结构复

杂, 图谱频带重叠严重, 近红外光谱存在一定非线性, 
定量预测模型的回归效果受一定影响, 对定量回归方法

不断改进、运用波长特征选择和变换方法、将建模策略

应用到建模过程[5]是柴油光谱分析的主要研究方向.  
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为提高近红外光谱预测精度, 文献[6,7]成功将傅里

叶变换和小波变换应用于近红外柴油分析过程, 提高了

模型的预测精度. 这两种方法的实质是将光谱在傅里叶

基或小波基上进行多尺度展开, 展开式的部分分量含有

化学特征信息. 利用不同分量在变换域的稀疏特性实现

光谱降噪、压缩和有效特征提取. 随着稀疏表示理论的

发展, 傅里叶系数和小波系数作为字典已经不能更好地

实现对信号的稀疏表示, 新的冗余字典(过完备字典或

过完备单位正交基)如 Curvelet, Contourlet, Wedgelet, 
Bandlet, Steerable wavelet[8]等已经在信号稀疏表示领域

广泛使用, 其对原始信号的逼近能力要优于傅里叶系数

和小波系数. 但这些成果在近红外光谱分析领域尚未有

相关报道, 本文对柴油近红外光谱在特定冗余字典下的

稀疏表示能否预测其物理特性和化学成分信息进行了

初步研究.  
对光谱信号的稀疏表示涉及冗余字典的选取, 训练

字典(即根据已知光谱信号训练得到的冗余字典)比上文

提及的各种已知字典有着更好的稀疏表示能力. MOD, 
MAD, FOCUSS, K-SVD 等[9]字典训练算法已具备利用

近红外光谱完成冗余字典的训练能力, 在此基础上, 本
文提出了一套使用柴油近红外光谱在训练字典稀疏表

示下的回归校正方法, 该法预测了柴油的十六烷值、沸

点和芳烃总量. 对比傅里叶和小波分解下的建模方法, 
研究了柴油近红外光谱在冗余字典的稀疏分解能否显

著提高柴油物理化学特征预测性能.  

2  方法 

2.1  近红外光谱的稀疏表示 

在光谱信号的有限维空间 Rn中, 近红外光谱 y∈Rn

可由一组单位正交稀疏基 D＝[d1d2…dk]线性表示, y＝
Dx, dk∈Rk. 因其稀疏性, 表示系数 x∈Rk中只有少数几

个非零元素. 矩阵 D 中列向量代表稀疏基, 由于 k＞n, 
则认为 D 是冗余的(过完备、超完备)的, 称为冗余字典. 
在已知 y 和 D 的情况下, 直接求解 x 是病态的. 文献[10]

将上述问题转换为式(1)和式(2)所示的优化问题.  

0arg min
x

x x＝    s.t  2y Dx ε－ ＜  (1) 

2min( )
x

y Dx－   s.t.  00x T＜  (2) 

其中||x||0表示 x 的 l0范数, 即 x 中非零元素的个数. 可用

正交匹配追踪算法(OMP)[11]对此优化问题求解. 该算法

首先初始化残差 r0＝y、清空索引集 Λ0＝Ø 和重组字典
'
0D ＝Ø. 接下来重复步骤一和步骤二直到满足迭代停

止条件. 
步骤一: 找出残差 ri与字典中的某个原子 dj(字典中

的列称字典的原子 ) 内积最大值所对应的标号 

1,2...
arg max ( , )i i j

j k
λ r d

=
＝ ,  并更新索引集 1 { }i i iΛ Λ λ－＝ ∪ 和 

重组字典
' '

1[ , ]
Ii iD D dλ－＝ .  

步骤二: 由最小二乘法得到当前光谱的最优逼近 
' ' '

2 2
arg mini ix y D x−＝ 并更新残差 ' '

i i ir y D x＝ － .  

2.2  冗余字典稀疏表示回归算法 

在完成对近红外光谱冗余字典稀疏表示系数 x的求

解后, 将 x 系数代替光谱 y 与该光谱对应样本的化学、

物理参数建立回归预测模型是提高近红外光谱法预测

精度的有效方法, 傅里叶变换和小波变换的就是利用傅

里叶和小波两种字典, 对光谱进行分解, 提高了光谱的

分辨率, 照此思路, 定义 Ycal 为样本校正集近红外光谱

矩阵, Ytst为验证集光谱矩阵, Ccal为校正集化学物理参数

测量值, Cpred 为验证集样本模型预测值, 光谱冗余字典

稀疏表示系数用于建模预测样本化学物理参数方法如

图 1 所示.   

 
图 1  光谱冗余字典稀疏表示下回归预测 
Figure 1  Model of sparse dictionary and spectrum representation 

用冗余字典 D 对校正集光谱 Ycal 和验证集光谱 Ytst

进行稀疏分解, 求得其校正集稀疏表示系数 Xcal 和验证

集稀疏表示系数 Xtst, 利用 Xcal和 Ccal建立待测参数的偏

最小二乘(PLS)[12]预测模型, 将 Xtst 作为模型输入, 经计

算得 Cpred 为光谱法对验证集样本某一物理化学参数的

预测值. 最后可用验证集光谱物理化学参数的预测值与

标准方法的测量值比较来评价光谱法的准确性.  

2.3  字典训练算法 

文献[13]已经证明小波和傅里叶两种字典对信号稀

疏表示的性能并不是最优的, 目前也尚无文献报道现有

的某种确定性冗余字典适合近红外光谱稀疏分解, 寻找

能对光谱信号起增强作用的冗余字典 D 对能否提高模

型的预测精度是关键的. 文献[14]提出一系列字典训练

算法, 即可利用校正集光谱 Ycal和验证集光谱Ytst训练出

适应其稀疏分解的冗余字典 D＝[d1d2…dk], 本文采用的

是性能较优 K 均值奇异值分解(K-SVD)算法.  
设 Y 为 Ycal和 Ytst的光谱组合 cal tst[ , ]Y Y Y＝ , 其每一

列代表一个光谱的样本, 共计有 N 个样本. K-SVD 算法

的目标就是在已知 Y 的前提下使目标函数最小:  
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2
2,

min{ }
D X

Y DX－ s.t i∀ , 00ix T＜ 1,2,3,i N＝ …,  (3) 

K-SVD 算法的每一次训练过程含稀疏分解(sparse 
coding)和字典更新(codebook update)两个步骤. 算法过

程如图 2 所示.  

 

图 2  K-SVD 算法 
Figure 2  The K-SVD algorithm 

稀疏分解过程用 OMP 算法将每个样本光谱按式(4)
逐一求解其稀疏表示系数.  

2
2min{ }

i
i ix

y Dx－ s.t. i∀ , 00ix T＜ 1,2,3, ,i N＝ …  (4) 

字典更新过程每次只更新字典中的一个原子, 其他

原子及对应稀疏表示系数固定. 此时目标函数的惩罚项 

由式(4)变换为式(5)所示形式, 其中 ( )j
k j T

j k
E Y d x

≠
∑＝ － 表 

示去掉第 k 个原子 dk后系数表示的误差.  
2

2
2

1 2
2

2

2
2

( )

K
j

j T
j

j k k
j T k T k k T

j k

Y DX Y d x

Y d x d x E d x

=

≠

∑

∑

－ ＝ －

＝ － － ＝ －

 (5) 

定义 { 1 , ( ) 0}k
k Ti i N x iω ＝ ≤ ≤ ≠ 为所有光谱样本

{ }iy 在稀疏分解时用到原子 dk 的索引群. 定义 kΩ 为

kN ω× 矩阵, 在 ( ( ), )k i iω 处值为 1, 其它都为 0. 定义
k k
R T kx x Ω＝ , k k

R T kY Y Ω＝ , k k
R T kE E Ω＝ , 三者分别为 k

Tx , 
k

TY , k
TE 去零收缩后结果, 式(5)可进一步转化为:  

2 2

2 2
k k k

k k k T k R k RE d x E d xΩ Ω－ ＝ －  (6) 

将 k
RE 进行奇异分解(SVD), 则 k T

RE U VΔ＝ , 取U的

第一列作为新的原子 '
kd , 取 V 的第一列和 Δ(1,1)乘积作

为新的系数矢量 'k
Rx . 不断重复稀疏分解和字典更新两

个步骤, 直到迭代次数或稀疏表示误差达到停止条件.  

3  结果与讨论 

3.1  光谱稀疏度对模型预测结果的影响 

在冗余字典训练过程中, 需选取合理迭代停止条件

使模型的预测能力达到最优, 通常利用式(3)中的稀疏

度 T0作为停止条件, T0表示光谱稀疏表示系数中非零分

量的个数. 在柴油近红外光谱中不可避免地混入了噪

声, 稀疏降噪理论[9]证明了在光谱的稀疏表示中并不是

字典中原子的线性组合越接近原始光谱信号越好, 由于

光谱中噪声的不确定性, 实验设置 T0参数在 6 至 15 范

围内对十六烷值、沸点和芳烃总量模型预测结果进行观

察. 图 3 给出了在不同稀疏度下十六烷值、沸点和芳烃

总量模型的校正集“留一”交叉验证标准差(SECV)和预

测集标准差(SEP). 
分析图 3 可以发现, 当稀疏度为 11 时, 十六烷值、

沸点和芳烃总量模型的SECV和SEP具有相同的局部极

小点. 该现象表明在模型应用时, 由于预测结果(SEP)
的未知性, 对校正集采取交叉验证, 可利用交叉验证标

准差(SECV)来确定模型最佳预测结果下的稀疏度 T0.  

3.2  训练字典与小波、傅里叶字典表示性能比较 

实验同时用 sym6 小波基(5 层分解)和傅里叶基(FT)
对柴油光谱进行分解并用各表示系数分别建立了柴油

十六烷值、沸点和芳烃总量的偏最小二乘预测模型, 与
训练字典稀疏表示稀疏的偏最小二乘模型预测性能对

比. 训练字典的初始采用离散余弦字典, 由于受训练样

本数目要大于原子数的限制, 初始原子数为 100. 如表1
所示, 十六烷值、沸点和芳烃总量三种基于训练字典稀

疏表示下的预测模型相关系数(R＝0.94, 0.99 和 0.99)最
大和预测集标准差(SEP＝0.29, 1.29 和 0.05)最小, 较小

波、傅里叶字典分解下的模型, 预测性能有较大幅度的

提升, 验证了训练字典对柴油近红外光谱具有较好的表

示能力和稀疏分解能对光谱信号的化学物理特征有着

更优的展示能力, 大幅度提高了柴油组分近红外法预测

的准确度. 

4  结论 

实验验证了光谱训练字典稀疏表示法对柴油十六

烷值、沸点和芳烃总量的建模预测性能远远优于小波和

傅里叶变换建模方法, 提高了近红外光谱快速检测柴油

品质的精度, 对油品在线快速检测具有参考价值. 但目

前对光谱稀疏表示的性能评价除用校正集预测标准差

外无其他有效评价手段, 该过程涉及多次训练和建模寻            
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图 3  不同稀疏度下的模型预测结果 
Figure 3  Prediction results under different sparsity

表 1  不同分解表示下的柴油组分预测结果 
Table 1  Prediction results of diesel under different decompositon 

Cetane number  Boiling point  Total aromatics Ingredient 
method R SEP  R SEP  R SEP 

FT 0.61 3.71  0.88 13.03  0.96 0.42 

WT sym6 0.60 4.14  0.89 11.11  0.92 0.95 

Sparse 0.94 0.29  0.99 1.29  0.99 0.05 

 
优过程, 增加了计算量和复杂度. 在字典训练过程中, 
样本数量要大于冗余字典原子数, 导致字典训练时所需

校正集样本过多, 这是该法推广应用的一个限制.  
在信号稀疏表示领域, 匹配追踪算法和冗余字典训

练算法改进是目前研究热点, 大量文献[15～17]提出性能

更优的改良方法, 提高了信号稀疏分解的分辨率. 由于

稀疏表示尚未在柴油光谱分析领域应用, 本文只采用了

经典的 OMP 和 K-SVD 算法作了初步尝试. 随着研究的

深入, 新的研究成果将对光谱在训练字典下的稀疏表示

性能进一步优化, 不断提高近红外光谱模型预测的准确

度和稳健性. 

5  实验部分 

取同一厂家、同一生产时间不同十六烷值、沸点和

芳烃总量的柴油样本 540个, 其中510个作为校正集, 30
个作为验证集. 校正集光谱采用Nicolet(尼高力) 6700型
傅里叶变换红外光谱仪扫描, 光谱波长范围 750～1550 
nm (对应波数 13333～6452 cm－1), 分辨率为 0.4 cm－1, 
数据间隔 6 nm, 每个样品扫描 10次. 图 4为校正集柴油

样本的近红外傅里叶变换光谱, 测量结果与文献[2, 3]
报道一致. 柴油含氢基团(如 C—H, O—H, N—H 等)振
动倍频、组合频的光谱位于近红外区, 吸收波长与吸收

强度是不同基团结构和组成信息的反映, 适合碳氢有机

物质的组成与性质测量.   
柴油十六烷值理化值采用 ASTM D613 规定方法测

定, 范围为 40.7～60. 沸点理化值采用 ASTM D86 规定

方法测定, 范围为 197～293 ℃. 芳烃总量理化值采用

ASTM D518 规定方法测定, 含量范围为 14.3%～44.2%. 
实验用算法程序采用 Matlab 2010a 软件编写, 偏最小二

乘法调用美国 Eigenvector Research 公司的 PLS 工具箱

内置函数. 

 

图 4  柴油样本的近红外光谱 
Figure 4  NIR spectra of diesel samples 
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