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摘　要 　为解决 PCA 不适合多指标综合分析中非线性主成分分析的问题 ,采用核主成分分析 ( KPCA) 方法 ,对我

国不同地区 16 种腐乳的品质进行了综合评价。使用核函数将原空间映射到高维特征空间 ,在高维空间进行了线

性主成分分析。结果表明 ,通过对核参数的适当选取 ,可使最大特征值的贡献率达到或接近 85 % ,避免了多个主成

分的不同组合而导致的评价结果的不一致。应用 KPCA 得到的腐乳品质的评价结果具有一定的客观性。
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Abstract 　Through kernel princip al composition analysis , a new method of comprehensive evaluation was made for the

s ens ory and physiochemical quality of sixteen kinds of fermented bean curd from markets . By using the kernel functions ,

one can efficiently calculate princip al compositions in high dimensional feature sp aces , related in input sp ace by s ome

nonlinear map . The res ults showed that the maximum eigenvalue contributes nearly 85 % by choosing appropriate p a2
rameters , avoiding the different array as a res ult of many princip al composition. KPCA should have a good p erforming in

comprehensive analysis of the quality of fermented bean curd.
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　　腐乳是我国传统大豆发酵制品。20 世纪 70 年

代以来 ,国内外有关腐乳生产菌种选育、酿造过程的

生化反应以及工艺改进等方面的研究较多 ,但在腐

乳感官品质描述及综合评价方面的研究较少。杨

坚[1 ]以各地生产的有代表性的 16 种白腐乳为试验

材料 ,采用多指标描述了腐乳的感官和理化品质 ,并

进行了主成分分析和综合评价。主成分分析法
( PCA)是将多个变量综合成少数变量的一种多元统

计方法。PCA 作为一种线性的降维方法 ,为解决多

指标的综合评价提供了很好的手段 ,但是在现实情

况下 ,指标之间的关系往往是非线性的。另外 ,当指

标之间的相关性较小时 ,可能出现各指标贡献率过

于分散的情况 ,此时若取较多的主成分 ,不同的组合

将会导致评价结果的不一致 ,从而影响评价效果。

因此 ,要综合相关性不大的变量 ,采用线性主成分分

析法显然是不妥的。为此研究者提出了一系列的改

进 PCA , 如文献 [ 2 ]提出的最小窗口 PCA ( MWP2
CA) ,由于其本质上是用逐段线性去逼近非线性 ,因

此无法从根本上解决非线性问题。自 20 世纪 90 年

代 ,尤其是支持向量机 ( SVM) 的研究展开后 ,关于

核方法的研究受到重视。最新研究成果[3～5 ]表明 ,

核主成分分析法 ( KPCA) 通过 PCA 与核方法的有
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机融合 ,可以将观察变量空间 X 通过一个非线性变

换Φ映射到高维的特征空间 F ,在 F 内进行线性主

成分分析。通过核的技巧 , KPCA 评价方法只需在

原空间进行点积计算 ,而不必知道Φ的确切形式 ,

巧妙地解决了非线性 PCA 中非线性变换的未确知

性 ,并且避免了多个主成分的不同组合而导致的评

价结果的不一致 ,因此特别适合处理非线性问题 ,且

能提供更多的信息。目前 KPCA 已较好地应用于

科技期刊质量、家庭消费状况等的综合评价[6 ,7 ] ,但

在食品品质综合评价方面还未见应用。本文中提出

的腐乳品质的 KPCA 评价方法具有通用性 ,其目的

不在于对市售的 16 种腐乳的品质进行排名 ,旨在从

方法论角度进行一些尝试性探讨 ,以提高腐乳品质

评价的科学性、有效性和客观性。

1 　KPCA 的基本原理

设 x i ∈RN ( i = 1 ,2 , ⋯, n) 为样本数据向量 ,把

输入空间 RN 通过非线性变换Φ投影到特征空间

F ,即

RN →F (1)

假定特征空间Φ( x 1) ,Φ( x 2) , ⋯,Φ( x n) 满足

∑
n

i = 1

Φ( x i) = 0 ,非线性 PCA 就是在 F 中对下面的

协方差矩阵进行线性 PCA :

C =
1
n ∑

n

j = 1

Φ( x j)Φ( x j)
T (2)

现求 C 的特征值λ( ≥0) 和特征向量ν∈F \ { 0} 。

Cν=λν (3)

即有 (Φ( x k) ·Cν) =λ(Φ( x k) ·ν) , k = 1 , 2 , ⋯, n。

由于式 ( 3 ) 的所有解均在 Φ ( x 1 ) , Φ ( x 2 ) , ⋯,

Φ( x n)张成的子空间内 ,因此 ,存在系数α1 ,α2 , ⋯,

αn ,使得ν= ∑
n

i = 1

αiΦ( x i) 。可以得到

nλα= Kα (4)

其中

K = ( k ij) n ×n = (Φ( x i) ·Φ( x j) ) 　i , j = 1 ,2 , ⋯, n

(5)

求解式 (4) 得到特征值λ1 ,λ2 , ⋯,λn ,以及对应的特

征向量α1 ,α2 , ⋯,αn 。由于

(νk·νk) = ∑
n

i , j = 1

αk
iα

k
j (Φ( x i) ·Φ( x j) ) =

(αk·Kαk) =λk (αk·αk) (6)

其中νk = ∑
n

i = 1

αk
iΦ( x i) ,因此可以通过标准化αk 来

使 (νk·νk) = 1。

对于主成分的选取 , 只需计算一个测试点

Φ( x ) 在 F 的特征向量νk 上的投影

(νk·Φ( x ) ) = ∑
n

i = 1

αk
i (Φ( x i) ·Φ( x ) ) =

∑
n

i = 1

αk
i K ( x i , x ) (7)

式 (7) 形式上类似于 PCA 中的综合指标 ,也称式 (7)

为 KPCA 的第 k 个主成分。此时 KPCA 的综合评

价函数是

F( x ) = ∑
r

k = 1
∑

n

i = 1

ωkα
k
i K ( x i , x ) (8)

其中 r 满足 ∑
r

i = 1

αi ∑
n

j = 1

αj ≥80 % ,ωk 为对应的第 k

个主成分的贡献率。通常 ,若核函数中的参数选择

合适 ,能够做到 r = 1。这样式 (8) 就简化为

F( x ) = ∑
n

i = 1

ω1α
1
i K ( x i , x ) (9)

若 ∑
n

i = 1

Φ( x i) ≠0 ,则式 (4) 中的 K 可以用 K 3 表示 :

K 3 = K - 1 n K - K1 n + 1 n K1 n (10)

其中 (1 n) ij∶= 1/ n。

2 　腐乳感官和理化品质的综合评价

本文中 16 种腐乳的感官评定指标和理化特性

指标数据均引自文献[1 ] ,其中的感官评定结果采用

专家和评审员评定结果相结合的方法得出。

211 　腐乳感官品质的核主成分分析

选取多项式核为本试验的核函数 ,即 K( x , y) =

[ c ( x·y) + m ] ∧d ;取 c = 01001 6 , m = 0101 , d =

30 ,计算 K 3 / 16 的特征值 (表 1) 及相应的感官样本

得分 (表 2) 。

表 1 　腐乳感官品质的 K3 / 16 的特征值及贡献率

Table 1 　The eigenvalues of K3 / 16 and cumulative percentage
for sensory attributes of fermented bean curd

特征值序号 特征值 贡献率/ % 累积贡献率/ %

1 31916 4 84182 84182

2 01438 0 9149 94131

3 01114 0 2147 96178

4 01051 9 1112 97190

5 01036 3 0179 98169

6 01026 0 0156 100 　　

… … … …
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212 　腐乳理化品质的核主成分分析

仍选取多项式核为本试验的核函数 , 取 c =

01000 2 , m = 01002 , d = 20 ,采用同样的方法计算此

处 K 3 / 16 的特征值 ,得最大特征值λ= 01691 7 ,贡

献率 86131 %及相应的样本得分。感官和理化品质

的综合得分 (取算术平均) 见表 2。

表 2 　16 种腐乳样本的感官品质、理化品质和综合得分

Table 2 　Sensory scores , physiochemical scores and comprehensive
scores of the quality of 16 fermented bean curd

样本

编号

感官品质 理化品质 综合得分

得分 名次 得分 名次 得分 名次

1 01703 2 1 - 01149 9 9 01276 7 9

2 01284 2 12 01286 3 5 01285 8 8

3 01543 1 7 01280 9 6 01412 0 5

4 01647 3 4 11181 4 2 01914 4 2

5 01638 7 5 01291 3 4 01465 0 3

6 01481 0 8 11673 4 1 11077 2 1

7 01569 8 6 01327 9 3 01448 9 4

8 01654 1 3 01102 6 7 01378 4 6

9 - 61203 8 16 - 01898 6 14 - 31551 2 16

10 - 01088 8 14 - 01212 7 11 - 01150 7 13

11 01664 9 2 01031 2 8 01348 1 7

12 01282 8 13 - 01365 7 13 - 01041 4 12

13 - 01333 9 15 - 01956 0 15 - 01645 0 15

14 01341 8 10 - 01353 8 12 - 01006 0 11

15 01478 6 9 - 11039 4 16 - 01280 4 14

16 01336 9 11 - 01199 0 10 01068 9 10

3 　结 　论

利用核的技巧 , KPCA 评价方法可以在特征空

间实施线性 PCA ,只需在原输入空间进行点积计算

即可 ,巧妙地解决了非线性 PCA 中非线性变换的未

确知性。利用 KPCA 评价方法对 16 种市售腐乳感

官和理化品质的综合评价结果表明 ,通过对核参数

的适当选取 ,可使最大特征值的贡献率达到或接近

85 % ,避免了 PCA 多个主成分的不同组合而导致的

评价结果的不一致。另外 , KPCA 进行的是非线性

主成分分析 ,因而评价结果较为客观。
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