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〈红外应用〉 

基于 JADE 的室内多组分混合污染气体定量分析 

王  骁 1，李  博 1，冯小琴 2 
(1. 中北大学仪器科学与动态测试教育部重点实验室，山西 太原 030051；2. 北方自动控制技术研究所，山西 太原 030006） 

摘要：检测室内有害气体得到的红外光谱为混合有害气体的红外光谱，针对吸收谱带相互交叠的混合

气体定性定量不容易的问题，提出基于特征矩阵联合近似对角化（joint approximative diagonalization of 

eigenmatrix，JADE）的特征提取方法，该方法通过分析数据的高阶统计量信息，充分挖掘原始数据隐

含的信息，以便准确地区分出混合气体中各物质的光谱，同时应用基于正则理论的支持向量机（SVM）

对提取出来的独立信号源建立多维数据定量分析的模型。实验结果表明，混合气体中各组分的定量分

析相关系数均保持在 0.9991 以上，验证了该特征提取方法的准确性。 
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Quantitative Analysis of Indoor Multi-component Gas Mixture  

Based on JADE 
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Abstract：The infrared spectrum obtained by indoor air pollution monitor is a variety of harmful mixture gas 

and absorption bands of mixture gas overlap makes qualitation a difficult question. A feature extraction 

method based on joint approximative diagonalization of eigenmatrix (JADE) is proposed. The method can 

fully mine implicit information in the original data by analyzing the Higher-order statistics information so 

that we can separate mixture gas spectrum into each material’s spectrum. SVM (support vector machine) 

based on the regular theory is applied to establish a multi-dimensional data quantitative analysis model by 

the extracted independent source. The experimental result shows that the relevant factors of mixture gas 

component quantitative analysis are maintained at 0.9991, which proves the accuracy of this feature 

extraction method. 

Key words：joint approximative diagonalization of eigenmatrix，quantitative analysis，multi-component，
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0  引言 

随着社会进步，人类日常生活水平提高，人们对于

居住房屋的环境和氛围要求逐渐增高，名类繁多的装修

风格则为各类人群提供了满足需求的可能。我国房屋装

修以及家居用品中使用的新型复合材料和化学合成材

料质量参差不齐，大部分含有多类有毒有害的物质，长

时间接触这些有害物质严重影响了人们的身心健

康[1-3]。室内空气检测旨在分析室内空气质量现状

给人们提供一个数据考量，这在降低室内空气污染

中有着重要的意义[4-5]。 

利用红外光谱表[6-7]征物质物理属性的良好能

力对室内多种污染气体进行分析检测，对于各组分

污染气体的定量分析则建立在良好的特征提取基
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础之上，合理充分地挖掘测试数据的信息是一项繁杂重要

的工作。而基于高阶统计量信息的 JADE 有良好的盲源分

离性能被用于矢量水听器阵列信号辨识[8]，雷达信号抗主

瓣干扰[9]，假药快速检测分析[10]。对于实际红外测量应

用中，目标光谱特征上存在各种未知干扰成分、基线漂

移和噪声信号，吸收谱线上有较多的重叠，而我们感兴

趣的光谱信号仅有一小部分，针对红外光谱数据的非线

性、小样本以及空间光谱维数大等问题，适当利用高阶

统计量挖掘信息全貌则为光谱的特征提取提供了一种新

的尝试。 

支持向量机（support vector machine，SVM）是建立

在统计学习理论的 VC 维理论和结构风险最小原理基础

上的机器统计学习方法[11]，对于小样本、非线性高维模

式识别有很大优势，两者结合使用对污染气体的高维度、

非线性红外光谱特征进行快速提取与识别，并定量解析，

有效地发挥了 2 种方法的统计优势，扬长避短的结合提

高了各气体定性定量分析的准确度。 

1  算法实现 

1.1  特征矩阵联合近似对角化 

特征矩阵联合近似对角化（ joint approximative 

diagonalization of eigenmatrix，JADE）是由法国学者

Cardoso 提出的一种处理多导信号的方法，是独立分量分

析的一种批处理算法[12-13]。JADE 是对引入的多变量数据

的四维计量矩阵对其特征分解的简化算法，它通过求原

始数据球化后的全部四阶累积量构造一组加权重的阶累

积量矩阵，然后寻求一个酉变换矩阵对这组四阶累积量

矩阵进行联合对角化逼近从而估计出混合矩阵和信源。

本文采用这种方法对混合气体红外光谱进行特征提取。 

设一个待观测的 n 维信号 X＝[x1, x2, …, xn]
T由 m 个

源信号 S＝[s1, s2, …, sm]T线性混合而成： 

     X＝AS＋n                 (1) 

式中：A 是线性混合矩阵；n 为噪声信号矩阵。通过 JADE

可计算出混合矩阵 A，解混矩阵 B 和源信号 S。对于红

外光谱信号来说，Xm×n(m≤n)可看做 m 个测试点在 n 处

波长的红外光谱信号矩阵，用 Sl×n(l≤n)表示单一物质的

光谱矩阵，每一行均可看成是一种物质的光谱信息，Am×l

则是混合矩阵，能体现出混合光谱中的相对浓度。使用

JADE 完成各成分分离时，令 z＝[z1, z2, …, zn]
T为原始数

据 X＝[x1, x2, …, xn]
T球化后的观察矢量，M 为任意 N×

N 矩阵，z 的四阶累积量矩阵 Qz(M)的第 i, j 元素定义如

下： 

   
1 1

N N

z ijkl klij
k l

K m
 

    Q M z    i, j＝1～N     (2) 

式中：Kijkl(z)是 z 中的第 i, j, k, l 四个分量的四维累

积量，Qz(M)是 N×N 的对称阵，mkl 是矩阵 M 的

第 k, l 个元素。Qz(M)中 i, j 点上的元素反映了给定

i, j 下全部 cum(xi, xj, xk, xl)的加权和，其权重是对

应于 k, l 点的元素值。由此矩阵 Qz(M)概括了多通

道数据的全部四维累积量。酉阵 V 表示为混合矩

阵 A 和球化阵 W 的乘积 V＝WA，且 z＝VS。令 vm, 

m＝1～N 代表 V 中各列 V＝[v1, …, vm, …, vN]，且

vm＝[vm1, …, vmN]T，则 M 阵可取为： 

 M＝vmvm
T  m＝1～N            (3) 

其第 k, l 个元素为 mkl＝vmkvml。四阶累积量矩

阵 Qz(M)可分解为： 

Qz(M)＝M                  (4) 

    其第 i, j 元素表示为[Qz(M)]ij＝mij，式中＝
k4(Sm)是信源 Sm 的峰度，Qz(M)的特征矩阵为 M，

其特征值为＝k4(Sm)。由于[Qz(M)]ij＝k4(Sm)M，它

的一个特征分解为 M＝vmvm
T，则 Qz(M)一定可表

示为： 

    T
z Q M V M V         (5) 

   
   

T

T T
4 1 1 1 4Diag , ,

z

N N Nk s v k s



  

M V Q M V =

Mv v Mv


   (6) 

通过式(6)寻求能通过VTQz(M)V将Qz(M)对角

化的酉阵 V，对混合矩阵做出辨识和分解： 

        

T

1 T

T

ˆ

ˆˆ 

 
  
  

A W V

B A V W

y Bx V Wx

           (7) 

式中：y 为分离出的信源 S。 

1.2  支持向量机 

对多组分气体进行定量分析实质上是考虑实

值函数的估计问题，目标是估计一个几乎没有先验

知识的函数 g(x) [14]，其满足： 

    y＝g(x)＋               (8) 

式中：为预估的偏差；x 是一个 d 维输入向量；y

是室内混合污染气体的标定浓度。估计是基于 n

个样本来实现的，Zn～(xi, yi)，i＝1, 2, …, n 是服

从独立同分布 p(x, y)＝p(x)p(yx)的概率。因此预估

式(8)可以表示为： 

   dg x yp y x y              (9) 

学习过程中，选择最优函数 f(x, w0)来最小化

预测的期望风险，w∈是预测函数集合的广义参
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量。通过方差损失函数进行回归估计，以表征预测结果

的好坏： 

    2
, , ,L y f x w y f x w              (10) 

但学习方法所支持的函数集合 f(x, w)不一定包含式

(9)所对应的回归函数，因此学习的问题是仅使用训练样

本数据寻找预测函数 f(x, w0)实现最小化期望风险[15]： 

     
2

, , d dR w y f x p x y x y    w     (11) 

函数泛化能力通常用风险大小来表示，实际中我们

往往认为未知的函数 g(x)或是样本分布 p(x)都是非时变

的，所以利用先前的数据所做的估计才是有意义的，按

照经验风险最小实现实际模型的参量估计： 

       2

e mp
1

1
,

n

i i
i

R w y f x w
n 

           (12) 

建模的目标是最小化经验风险，虽说理论上许多分

类函数在样本集上的准确率很高，但是实际分类的结果

却不尽人意。因此即使确定了预测函数最小的经验风险，

也还是无法保证期望风险为最小。因此统计学习的就是

为了寻求结构风险的最小化： 

       emp

n
R w R w

h
     
 

         (13) 

式中：(n/h)是学习的置信区域；h 是预测函数的 VC 维

数（Vapnik-Chervonenkis dimension）。SVM 正是这样一

种努力最小化结构风险的算法。样本数量与分类函数的

VC 维决定了置信风险的结果，大量的给定样本数量和越

小的 VC 维数会保证越小的置信风险。在根据式(12)中在

有关学习复杂控制的结构风险最小化框架下，可以依靠

样本灵活的适应性把预测函数集 f(x, w)排列成一序列子

集的嵌套。式 Sk＝{f(x, w), w∈k}中元素的 VC 维都具有

有限性，为了确保在同一个预测函数都的置信范围相同，

必须利用式(13)使函数子集能够分别按照 VC 维的大小

进行排列，同时遵循结构逢小最小化原则，为最优模型

提供最小真实风险的上界函数。为了确保在这个空间中

可构造最优分类超平面作为决策曲面，最大化正例和反

例之间的隔离边缘。因此输入向量可通过已确定的非线

性映射映射到高维特征空间中 Z 内，所以在权 w 空间中

的优化可以表达为： 

  2

, ,
1

1 1
min ,

2 2

n
T

kw b
k

J w w w w


 


       s.t. 

   T
k k k k ky w x b g x                (14) 

式中：是调和常量，(x):Rn Rn 是核空间的映射函数，

J 是均方误差和正则量化之和的损失函数，映射函数与核

函数可根据 Mercer 条件表示为： 

     T,i j i jk x x x x            (15) 

因此最优化的预测函数为： 

       0
1

,
n

k k
k

g x a k x x b


           (16) 

2  结果与讨论 

2.1  JADE 光谱分离 

    使用北京瑞利分析仪器公司生产的 WQF-520

型傅里叶变换红外光谱仪搭建实验系统，配套其提

供的 100 mm 常规密闭气室。采用七星华创电子股

份有限公司生产的质量流量计精密的控制气体浓

度，为了保证实验的准确性，需要对仪器用高纯的

N2 进行冲洗，然后通入混合气体，不同浓度的氨

气（NH3）、甲醛（CH2O）、氮气（N2）通过流量

计进入密闭气室，经过重复多次实验采集到 100

条混合气体样品的光谱如图 1 所示，其中光谱分辨

率为 4 cm－1，波数范围大气窗口 700～1300 cm－1。 

 
图 1  采集到的 100 条样品透过率光谱 

Fig.1  Transmittance spectrum of 100 samples 

采集到的混合气体的光谱数据经过 JADE 算

法的处理，将吸收峰交错重叠的两种纯物质气体分

离出来，并反演出两种纯物质的光谱。 

图 2 为 JADE 分离出的独立成分分量，其中上 

 

图 2  JADE 分离出的独立成分 

Fig.2  Independent component isolated by JADE 
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面的独立成分为甲醛（CH2O）的透过率特征谱图，下面

的独立成分为氨气（NH3）的透过率特征谱图。 

图 3 是恢复重建的浓度分别为 1000 mol/L 的氨气

（NH3）和 95 mol/L 甲醛（CH2O）的透过率光谱。 

 
图 3  恢复某浓度下的 NH3 和 CH2O 透过率光谱 

Fig.3  The NH3 and CH2O transmittance spectrum recovered at a  

certain concentration 

 

2.2  SVM 定量分析 

根据上述分离实验得到的 100 条氨气和甲醛光谱

透过率数据，各自从中随机挑选出 80 组数据作为训练样

本，剩下的 20 组数据作为建立浓度预测模型的测试样本，

利用 SVM 建立浓度预测模型，定量分析得到的测试集输

出浓度和相对误差结果，如图 4 和图 5 所示。 

由图 4、图 5 的结果可计算得到 NH3 与 CH2O 相

关系数分别为 R＝0.9992 和 R＝0.9991，二者均方根误差

分别为 MSE＝27.9312 和 MSE＝0.7931，相关系数和均

方根误差说明定量分析结果比较精确，从而说明 JADE

方法在多组分混合气体定性分析中具有很高的分离性能，

能够精确的将吸收峰混叠的 2 种气体区分开来。 

 

 
图 4  NH3测试集预测结果 

Fig.4  NH3 test result of set predictions 

 

图 5  CH2O 测试集预测结果 

Fig.5  CH2O test result of set predictions 

3  结论 

将特征矩阵联合近似对角化算法应用到室内

污染气体检测中，提高了定性分析的稳定性，结合

支持向量机良好的泛化学习能力和推广能力构建

出混合污染气体的定性定量分析模型，两种算法的

有机结合取长补短，基本能够达到混合气体的定性

定量要求，而且这样的结合也为精确测量多组分混

合气体提供了参考。 
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