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摘要　针对有机化合物的太赫兹时域光谱数据,提出了一种基于差分Ｇ主成分分析(PCA)Ｇ支持向量机(SVM)的有

机化合物识别方法.基于物质样本的太赫兹时域信号计算得到太赫兹吸收光谱,对０．２~２．５THz频率区间内的数

据进行特征提取.在特征提取中,提出了基于差分数据的样本容量扩充方法,并结合PCA进行了特征的提取.利

用SVM建立了提取的特征与物质类别对应关系的数学模型,并根据建立的模型对未知样本进行了识别研究.利

用所提方法对１５种有机化合物的太赫兹光谱数据进行了识别,正确识别率为９３．３３％.将所提方法与线性判别分

析法及吸收峰频率Ｇ幅值法进行了对比,结果表明基于差分ＧPCAＧSVM的有机化合物识别方法的正确识别率最高.
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１　引　　言

太赫兹波是一种频率在０．１~１０THz之间的电

磁波,位于远红外光和微波之间[１].相比于目前相对

成熟的红外波段微波和X射线,太赫兹波有其独特的

优点:１)太赫兹波有很强的穿透性,能够穿透纸板、塑
料和布料等常见的包装材料,这为对包装后物品进行

检测识别提供了可能;２)太赫兹波的能量很低,在穿

透物质的过程中几乎不产生电离辐射[２],因此对于安

检等接触人体的情况,太赫兹波在安全性能上更胜一

筹;３)许多化学物质在太赫兹波段有其独特的信息,
通过分析太赫兹光谱可以获取物质对光波的吸收特

点,从而实现对物质更好的识别与区分.
太赫兹时域光谱可用于物质的定性识别,其传

统方法是提取物质在太赫兹吸收光谱图中的吸收

峰,但也存在部分物质在吸收光谱图中没有明显的

吸收峰的情况.对于在太赫兹波段具有较明显吸收

峰的物质,Chen等[３]从物质的分子结构特性出发,
选择一种手性物质———酒石酸(C４H６O６),对其两种

不同的异构体进行区分识别.应用密度泛函理论,
对不同异构体的C４H６O６ 单分子进行理论模拟计

算,对比了计算得到的光谱与实验得到的光谱的吸

收峰频率位置,并结合不同分子振动模式进行分析,
实现了 对 C４H６O６ 的 两 种 不 同 异 构 体 的 区 分.

Trofimov等[４]提出了采用整体相关标准方法判断

某一频率的吸收峰是否合理,进而确定物质的种类.
而对于部分没有明显吸收峰的物质,利用其吸收峰

频率对物质种类进行判断存在困难和误差.Ni
等[５]采用一种流形学习方法,即扩散映射方法,将高

维的太赫兹吸收光谱数据映射到低维空间,通过在

低维空间内提取数据特征,并建立多分类支持向量

机(SVM)对１０种物质(５种吸收峰较为明显的物质

和５种吸收峰较不明显且整体谱线比较近似的物

质)进行识别,准确率可达９６％.Liu等[６]也采用了

一种流形学习———等距映射(ISOMAP)算法,结合

SVM提出了ISOMAPＧSVM算法,并测量三种不同

厂家生产的感冒药的吸收光谱,先用ISOMAP算法

进行吸收光谱数据的降维,再用SVM 进行建模.
每种感冒药的样本数较多,而较多的样本数会影响

SVM建模的速度,因此提出了邻接图法对SVM 中

的支持向量进行预选,该方法可缩短建模训练时间,
且几乎不影响分类效果.

在物质光谱的识别方法方面,Xie等[７]将实际

测量的物质吸收光谱与标准数据库中的特征吸收光

谱进行匹配,通过比较峰值面积偏差并设定阈值,判
断被测的样品中是否含有标准库内的危险物质,可
实现对爆炸品的识别.Wang等[８]对应用于颜料识

别的几种吸收光谱匹配识别方法进行了对比,对编

辑距离(ED)算法的判定条件进行改进,提出了自适

应阈值编辑距离的光谱匹配方法,减少了识别判断

过程中算法过于敏感的问题,改善了匹配效果.

Zhang等[９]针对含有转基因成分和非转基因成分的

大豆油,使用主成分分析(PCA)法在物质的吸收光

谱中提取８个主成分,将其作为SVM 的输入并建

立模型,采用交叉验证的方式,实现对几种转基因和

非转基因大豆油的识别.Pohl等[１０]针对吸收光谱

进行多元数据分析处理,采用PCA法对１２种物质,
包括纯物质与混合物,进行特征提取,并利用偏最小

二乘回归实现组分的定量分析,实现了物质的分类.
针对有机化合物的识别,本文提出了基于差分Ｇ

PCAＧSVM的识别方法.在特征提取方面,传统的

PCA方法需要对一种样品的多组数据同时进行特

征提取,而本文针对小样本数据,包括待识别的物质

只有一组测量数据的情况,提出了差分ＧPCAＧSVM
的方法.对需要进行特征提取的数据先进行差分处

理以扩充样本容量,结合PCA进行特征提取,并采

用SVM建立分类模型.在识别的过程中,输入为

从样品的太赫兹吸收光谱图中提取的特征,输出为

物质的类别.首先采用SVM 对物质特征建立分类

模型,实现物质特征与类别的对应关系.针对未知

样本的检测,先提取其太赫兹吸收光谱图的特征,用
径向基神经网络判断物质是否属于需要识别物质中

的一种,如果是,则进一步使用模型判断物质类别.

２　方法提出

基于差分ＧPCAＧSVM 的识别方法的流程主要

包括数据预处理、特征提取、数据建模和物质识别４
部分,其整个有机化合物识别流程如图１所示.

在数据的获取中,使用由中国计量科学院自主研

发的透射型太赫兹光谱仪测量得到太赫兹时域光谱

数据.这种仪器可激发宽频太赫兹波,频率范围为

０．１~３．０THz,光斑直径为１mm.由太赫兹光谱仪

激发的太赫兹脉冲透射过样品,得到带有样品信息的

太赫兹信号,经过探测器检测得到随时间变化的电场

强度脉冲信号,即太赫兹时域光谱数据.在数据预处

理部分,分别对样品信号和背景信号进行傅里叶变

换,得到两组太赫兹频域数据.根据该样品与参考信

号的频域数据,并利用光学参数的计算公式,得到太
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赫兹信号中体现物质特征的吸收系数和折射率等光

学参数.在特征提取部分,一条吸收曲线包含多个数

据点,不利于后续的建模,因此,在此部分主要对吸收

系数曲线进行特征提取.这里先用差分数据法扩充

样本容量再结合PCA方法进行特征的提取.在数据

建模和物质识别部分,选择一部分已有的物质数据作

为已知样本,采用SVM法建立数据特征与物质类别

之间的分类模型,并训练径向基神经网络,输出值表

明已知样本均在数据库中.选择另一部分已有的物

质数据作为未知样本,在提取数据特征后,先用径向

基神经网络判断其是否为已知数据库中的一种:如果

是,则用建立好的SVM模型输出物质的类别;如果不

是,则不能给出其具体类别.

图１ 有机化合物识别流程

Fig敭１ Flowchartoforganiccompoundidentification

２．１　数据预处理

本小节主要描述根据太赫兹时域光谱数据计算

得到表征样品特性的光学参数,并结合三次样条曲

线插值拟合平滑曲线,使数据点分辨率达到统一.
所用的数据为由中国计量科学院自主研发的透射型

太赫兹光谱仪测量得到的随时间变化的电场强度脉

冲信号.空气中存在的水蒸气对太赫兹辐射有一定

的吸收作用,这会对实验结果产生较大影响,因此该

测量过程需要在氮气环境中进行.
在处理过程中,需要两组太赫兹信号:一组为在

不放置样品的条件下,只在背景环境下测量并记录

得到的信号,记为背景信号;另一组为在放置样品的

条件下,使太赫兹波透射样品并记录得到的信号,记
为样品信号.对每一个样品的背景信号和样品信号

的两组时域信号进行傅里叶变换,得到背景信号和

样品信号的频域谱,分别记为Eb(ω)和Es(ω),其中

ω 为频率.根据这两个频域信号,计算得到复透射

函数 H(ω)为

H(ω)＝
Es(ω)
Eb(ω)

. (１)

　　采用幅值和相位角来表示H(ω):

H(ω)＝P(ω)exp[－jφ(ω)], (２)
式中:φ(ω)表示相位角;P(ω)表示幅值.材料的光

学参数通常用复折射率n~(ω)来描述,即

n~(ω)＝n(ω)－jκ(ω), (３)
式中:实数部分n(ω)表示折射率;虚数部分κ(ω)表
示消光系数.利用吸收系数α(ω)可以计算样品对

太赫兹波的吸收程度,即

α(ω)＝
２ωκ(ω)

c
, (４)

式中:c为真空中的光速.
忽略太赫兹波在样品内多次反射的情况,厚度

为d 的样本的折射率n(ω)和吸收系数分别满足

n(ω)＝ϕ(ω)c
ωd ＋１, (５)

α(ω)＝
２ωκ(ω)

c ＝
２
dln

４n(ω)
P(ω)[n(ω)＋１]２{ }.

(６)

２．２　特征提取

样本的吸收系数与频率有关,一条吸收系数谱

线包含多个数据点.在这一部分,主要对吸收系数

进行特征提取,以减少数据维数.在此利用PCA法

结合差分数据实现对数据的特征提取.
利用２．１节描述的方法可以得到表示样品特征

的吸收系数谱线,即吸收系数随频率变化的曲线,吸
收系数数据为１×n 维矩阵.不同的频率点对应不

同的吸收系数.在整个频率区间内,某些频率点的

吸收系数与频率的关系曲线表现出波峰,即样品物

质在该频率点下有特征吸收峰.针对单一谱线不利

于进行特征提取的问题,采用差分数据结合PCA法
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的方式进行特征提取,即先用差分数据对单一样品

的一维吸收系数谱线进行数据容量扩充,再用PCA
法进行特征提取.

对原始的吸收系数数据进行一阶差分处理,每
一个频率点的一阶差分数据计算方法为

Δy１＝y(x＋１)－y(x), (７)
式中:x 表示所研究频率点对应的频率;y(x)表示该

频率点下的吸收系数;x＋１表示下一个频率点处对

应的频率;Δy１ 表示一阶差分数据.对一阶差分数据

再次进行差分处理,得到的二阶差分数据Δy２ 为

Δy２＝Δy１(x＋１)－Δy１(x)＝
y(x＋２)－２y(x＋１)＋y(x), (８)

并依此得到三阶差分数据Δy３ 为

Δy３＝Δy２(x＋１)－Δy２(x)＝
y(x＋３)－３y(x＋２)＋３y(x＋１)－y(x).

(９)

　　原吸收系数数据与三组差分数据组成４×(n－
３)维矩阵X,三阶差分处理实现了对样本容量的扩

充,再采用PCA法对这组数据进行特征提取.

PCA法特征提取是通过将多个变量转化为少

数几个变量来实现的.每个主成分都是原始变量的

线性组合,并且足够表示原始变量的大部分信息.
将上一步骤得到的数据矩阵X 的每列视为一个变

量,取其平均数得到均值矩阵Xmean.使用原始数据

减去平均数,再对数据进行标准化处理后得到X~:
X~ ＝X－Xmean. (１０)

　　计算协方差矩阵,并求协方差矩阵的n 个特征

值λi 及其对应的特征向量pi,i为序号.按照特征

值大小降序排列得到

λ＝{λ１,λ２,􀆺,λn}, (１１)

p＝{p１,p２,􀆺,pn}. (１２)

　　按照特征值大小占特征值总和的百分比确定其

累积贡献率,当成分数对应的特征值贡献率达到

９０％时,即
λ１＋λ２＋􀆺＋λm ＞０．９, (１３)

式中:m 表示主成分的个数(m＜n).对应的特征

矩阵P＝ p１,p２,􀆺,pm[ ],特征提取的结果为X~P.

２．３　数据建模

在数据建模这一部分主要采用SVM 的方式建

立分类模型,即建立提取的特征与对应物质种类的

对应关系.通过映射关系将每种物质提取出的特征

向量映射到特征空间,以更好地区分物质.特征向

量映射与特征空间之间的映射关系为

f(x)＝wTx＋b, (１４)

式中:x 表示吸收系数光谱数据中提取出来的特征

向量;f(x)表示对应x 进行映射后的新空间;w 和b
分别表示映射到的新空间超平面的法向量及对应的

截距,即w 控制分割超平面的方向,b控制分割超平

面的位置.
针对多分类建模问题,设计一对一的分类器.

利用该分类器实现映射后,两类样本之间的间距达

到最大,即L 达到最小,L 的表达式为

L＝
１
２ ‖w‖

２. (１５)

　　为保证能将全部的数据点正确分类在分割面的

两侧,L 需满足

L＝
１
２ ‖w‖

２－∑
n

i＝１
βi[yi(wTxi＋b)－１],

(１６)
式中:βi 表示拉格朗日乘数,βi≥０;xi 表示要分类

的数据点;yi 表示根据映射函数得到的值.引入核

函数以解决高维计算困难的问题,主要对两个向量

进行内积的计算.在此选择径向基函数作为核函

数.核函数K(xi,xj)可表示为

K(xi,xj)＝exp(－γ xi－xj
２), (１７)

式中:γ 为径向基函数的宽度参数;xi 和xj 分别表

示序号为i和j 对应的向量.通过核函数映射后,
(１６)式可写为

L＝
１
２ ‖w‖

２－∑
n

i＝１
βi yi wTK(xi)＋b[ ] －１{ }.

(１８)

　　使(１８)式中L 最小的w 和b 即为最佳模型的

映射函数参数.

２．４　识别方法

本小节主要介绍有机化合物的识别方法.假设

测试样本包括库内数据和库外数据,先用径向基神经

网络对测试样本进行数据库内外的判别,通过径向基

神经网络的输出判断该物质是否为已知物质的一种.
输出值为１,表示未知物质在已知的数据库中;输出

值为Ｇ１,则表示未知物质不在已知的数据库里.
对于识别结果为数据库内物质的样本情况,根

据建立的SVM 模型给出该样本的具体类别;对于

识别结果为数据库外物质的样本,由于没有相关物

质的数据信息,暂时不能给出具体的类别.

３　实验过程

３．１　数据获取

数据获取部分首先是进行样品的准备.选取
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２０种物质,分别对其进行研磨处理.具体步骤如

下:用 酒 精 将 研 磨 棒 和 研 磨 钵 擦 拭 干 净,称 取

４００mg的样品放入研磨钵内,将其研磨成粉末状,
再称取８００mg的聚乙烯粉末放入研磨好的样品

中,搅拌使其充分混合.对混合后的样品进行压片

处理,固定成型为厚度在１．００~１．６０mm之间、直径

为１５mm左右的圆形薄片.
在太赫兹时域光谱数据的测量过程中,首先检

查设备的光路系统是否完好,并调试仪器.然后不

断通入氮气,以排除空气中水蒸气对太赫兹波的吸

收.实验测量中,测试时间为４０ps,宽频太赫兹波

段为０~３THz.接着测量两组不放置样品时的太

赫兹信号,作为背景环境下的参考信号.最后依次

将每一个样品固定在支架上,使太赫兹波能够垂直

透射其样本中心,分别对各个样品进行测量,记录其

太赫兹时域光谱数据.

３．２　数据预处理

在数据预处理这一部分,主要对２０种有机酸和

危险品等化学物质的时域光谱进行傅里叶变换处

理,包 括 熵 炸 药(TATP)、黑 火 药(BP)、硝 酸 脲

(UN)、硝酸铵(AN)、草酸(脱水)、草酸(二水)、硬
脂酸、硬脂酸钠、柠檬酸、苯甲酸、柠檬酸钠、尿嘧啶

和山梨酸等.根据频域谱和２．１节中的(１)~(６)式
计算光学参数,得到其各自的吸收光谱图,并通过小

波变换及三次样条曲线进行平滑处理.
首先,基于样品和背景的时域光谱并通过傅里

叶变换计算得到其对应的频域谱.不同的有机化合

物的时域光谱及其对应的频域谱不同,图２描述了

其中一组苯甲酸及背景信号的时域谱和频域谱,图
中实线代表背景信号,虚线代表样品信号.由于样

品对太赫兹波的吸收作用,太赫兹波在透射样品后

出现一定的时间延迟,电场强度也有一定的下降.
根据频域谱计算不同物质的吸收光谱,并进行对比

分析,实验中选择０．２~２．５THz频率区间内的吸收

光谱数据作为特征区间.小波变换部分的主要目的

是滤除曲线上的噪声,选择sym６小波作为小波基

函数,采用固定阈值的方式去除高频干扰.采用三

次样条插值拟合的方法平滑数据点,使频率分辨率

统一为０．０１THz.
图３是AN、BP、TATP和UN这４种危险化合

物在０．２~２．５THz频率范围内的吸收光谱图,可以

看出不同种类物质的吸收系数谱图也不相同,这为

图２ 苯甲酸和背景信号的时域谱和频域谱.
(a)时域谱;(b)频域谱

Fig敭２ TimeＧdomainandfrequencyＧdomainspectraof
benzoicacidandbackgroundsignal敭 a TimeＧ
domainspectra  b frequencyＧdomainspectra

图３ ４种危险物质的吸收系数图

Fig敭３ Absorptioncoefficientdiagramsoffour
dangeroussubstances

物 质的识别提供了参考.其中AN和UN有比较明

显的吸收峰,而BP和TATP的吸收谱没有比较明

显的吸收峰,但在数值上有一定的差别.

３．３　特征提取

特征提取主要是对上一步骤得到的吸收系数谱

进行特征提取.基于差分ＧPCA方法进行降维的实

验过程如下:首先对吸收系数谱数据进行样本容量

的扩充,计算每个样本的吸收系数谱线(数据为１×
２３１维),根据原始吸收系数谱数据计算一阶差分数

据(１×２３０维),依次计算其二阶差分数据和三阶差

分数据,并将其与原始吸收系数构成４×２２８维矩

阵.图４展示了苯甲酸的一阶差分数据光谱图.图

５展示了４种危险品物质的一阶差分数据的对比

图.为了更好地区分曲线,图５采用了双坐标的形

式,横坐标为频率,纵坐标为一阶差分数据,其中左

纵坐标对应AN和UN两种物质,右纵坐标对应BP
和TATP两种物质.
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图４ 苯甲酸的一阶差分数据图

Fig敭４ FirstＧorderdifferentialdataofbenzoicacid

图５ ４种危险物质的一阶差分数据图

Fig敭５ FirstＧorderdifferentialdataoffourdangeroussubstances

表１　基于差分ＧPCA降维的特征提取结果

Table１　FeatureextractionresultsbasedondifferentialPCA

Substance OneＧdimensional TwoＧdimensional ThreeＧdimensional FourＧdimensional
TATP －１３．６０ ４．５２ ４．５４ ４．５４

Blackpowder －１４．５０ ４．８３ ４．８３ ４．８３
UN －１５．５９ ５．１９ ５．２０ ５．２０
AN －１５．９４ ５．２９ ５．３３ ５．３３

Dehydratedoxalicacid －１３．０９ ４．３４ ４．３８ ４．３７
Dihydratedoxalicacid －１３．８２ ４．５９ ４．６２ ４．６２

Stearicacid －１０．７７ ３．５８ ３．６０ ３．６０
SodiumStearate －１１．４７ ３．８１ ３．８３ ３．８３

Citricacidmonohydrate －１３．２８ ４．４ ４．４４ ４．４４
Citricaciddehydration －１５．５９ ５．１７ ５．２１ ５．２１
Dihydratedsodiumcitrate －１０．９４ ３．６４ ３．６５ ３．６５
Dehydratedsodiumcitrate －１４．８１ ４．９３ ４．９４ ４．９４

Sodiumcitrate －１０．２６ ３．４０ ３．４３ ３．４３
Uracil －１１．６８ ３．８８ ３．９１ ３．９０

Sorbicacid －１４．３８ ４．７６ ４．８１ ４．８１

　　对扩充后的数据采用PCA法进行提取特征.
通过计算发现:当主成分为１时,累积贡献率可以达

到９９％.因此,实验中选择用PCA法将４×２２８维

数据矩阵降维到４×１维矩阵.表１显示了基于差

分ＧPCA降维的特征提取结果.第１列为有机化合

物的名称,第２~５列为提取出的代表该物质的４维

数据.

３．４　实验结果及分析

３．４．１　模型测试实验结果

本节基于３．３节中提取出的物质特征和对应的

物质类别,并利用SVM 法进行建模.在此选择了

包括４种危险品在内的１５种物质的３０个样本,所
选择的物质主要包括危险品以及一些常用的食品添

加剂,也包括了三组不同化学状态下的物质,如水柠

檬酸与脱水柠檬酸.在模型训练中,选择１５个样本

作为模型训练集,另外１５个样本作为测试集.选用

径向基函数作为模型核函数.

在建模过程中,将实际物质的名称转换为数学

表达式,即用数字１,２,􀆺,１５代表１５种物质.输入

为３．３节中提取的特征数据,输出为目标值,如１或

２等.SVM建模的过程即为建立物质特征与物质

类别的对应输出关系.
在建模训练中,对每两种物质建立一对一的分

类模型,则对于１５种物质,建立的分类模型总数为

１０５.SVM训练的参数列在表２中.在测试过程

中,选用吸收峰处的频率和幅值(F&A)作为特征,
以及选择线性判别分析(LDA)降维方法得到的特

征作为SVM的输入,并对建模后的效果进行了对

比.对测试集的１５种样本的模型识别效果进行验

证,其识别结果如表３所示.表中第１列为测试样

本个数,第２列为特征提取方法,第３列为识别出的

样本个数.在这三种方法中,对于利用吸收峰的频

率Ｇ幅值进行特征提取建模的方法,由于部分物质没

有明显的吸收峰,在判断峰值点时易造成较大误差,
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从同一种物质的不同样本提取出的特征存在较大差

别,这不利于后续的建模与识别.对比识别率相对

较高的差分ＧPCA和LDA 法可知,使用差分ＧPCA
法时的降维识别效果最好.

表２　SVM训练的参数

Table２　ParametersobtainedfromtraininginSVM

Method DifferentialPCA LDA F&A
Penaltyfactor ８ ３２ １６
Parameterγ ４．８８×１０－４ １６ １６

表３　验证测试集的１５种样本的模型识别效果的识别结果

Table３　Modelidentificationresultsof１５kindsof
samplesintestdataset

Numberof
testsamples

Feature
extraction
method

Numberof
identified
samples

Accuracy
rate/％

１５ DifferentialPCA １５ １００
１５ LDA １３ ８６．６７
１５ F&A ９ ６０

３．４．２　物质识别结果及分析

在第３．４．１节中建立了１５种物质的分类模型,
并将用于建模的物质数据信息作为已知物质数据库

内的信息,通过验证其测试样本,识别出属于数据库

内的物质.本节主要对３．４．１节中验证测试集的１５
种样本的模型识别效果的识别结果进行分析.对于

已知物质数据库内的物质,可以根据模型给出物质

的类别,而对数据库外的物质,由于没有相关物质的

信息,无法给出其类别.因此,需要先对数据库外的

物质进行判别排除.
首先建立径向基神经网络对数据库外的物质进

行判别.对于一个需识别其物质类别的未知样本,
需先判断它是否为已知数据库内的物质,如果是则

用已建立模型判断其具体类别,如果不是则无法给

出其具体的类别.
根据３．４．１节用于建模的１５种物质数据对径向

基函数神经网络进行训练,输入为采用差分GPCA
法提取的特征.通过迭代修改权值、隐藏层数据中

心点以及宽度参数,使数据库内物质输出为１,训练

输出值为１表示物质在数据库中.
在识别方法的测试实验过程中,选择了１５种与

已知数据库内物质种类相同的样本以及５种数据库

内没有的物质作为样本测试集,包括衣康酸、季戊四

醇、柠檬酸三钠、硬脂酸和十八醇,对其识别效果进

行验证.径向基神经网络识别效果如表４所示.由

于库外柠檬酸三钠与库内黑火药的吸收系数曲线整

体较为近似,且径向基神经网络的训练测试存在一

定误差,测试实验中存在错误识别的情况.在整体

效果上,所提方法能够先排除数据库外的物质,对于

识别为库内的物质,根据模型测试过程的结果,可以

实现对物质种类的正确识别.
表４　径向基神经网络识别效果

Table４　Recognitionperformanceofradial
basisneuralnetwork

Sample
testset

Number
oftest
samples

Numberof
identified
samples

Accuracy
rate/％

Substancein
database

１５ １４ ９３．３３

Substanceout
ofdatabase

５ ４ ８０．００

４　结　　论

针对单一物质的吸收系数谱线不利于进行特征

提取的问题,提出了一种基于差分ＧPCAＧSVM 的有

机化合物识别方法.该方法先利用差分数据的方式

扩充单一物质的谱线数据的样本容量,并结合PCA
法进行特征提取,然后利用SVM 建立数学模型,最
后实现了１５种有机化合物的正确识别.实验中对

比了所提出的方法、线性判别分析法和特征吸收峰

幅值频率Ｇ幅值法的识别效果.结果表明:线性判别

分析法提取特征需要对数据库内几种物质同时进行

特征提取,在更新数据库内物质时需要重新计算代

表物质的特征;采用吸收峰的频率Ｇ幅值法时,由于

在提取峰值点的位置时容易出现误差,建模识别的

效果不理想;所提出的基于差分ＧPCAＧSVM 的有机

化合物识别方法的正确识别率最高.
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