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基于经验模态分解的近红外光谱预处理方法
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摘要　针对微分法在有效消除光谱背景和基线漂移的同时会增加光谱噪声的问题，把最新发展的经验模态分解方

法（ＥＭＤ）引入到近红外光谱处理中来，以烟草的一阶导数近红外（ＮＩＲ）光谱为研究对象，探讨经验模态分解在近

红外光谱预处理中的应用，并与小波变换消噪效果进行了对比分析。结果表明，用基于经验模态分解去噪后的光

谱进行分析，预测集的决定系数狉２ 由去噪前的０．９７０５提高到０．９８３２，均方根误差（ＲＭＳＥＰ）由去噪前的０．５６０６

降为０．３３１０，比基于小波变换的分析结果略高。因此，经验模态分解方法对消除光谱的噪声是有效的，有效地提高

了光谱的分析精度和模型的稳定，为近红外光谱预处理提供了一种新方法。
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１　引　　言

在近红外（ＮＩＲ）分析中，原始光谱中含有与样

品组成无关的信息，如环境温度、电噪声、样品背景

干扰等［１，２］。光谱预处理在近红外光谱分析技术中

是相当重要的，预处理方法的选取对所建立光谱模

型的预测精度和稳定性具有很重要的意义。光谱的

一阶微分可以去除部分线性或接近线性的背景和噪

声对目标光谱的影响［２，３］。但是，原始光谱经微分

后，噪声增大，所以更需要有效的消噪处理。许多文

献研究了小波变换在这领域的应用，并显示了小波

变换良好的应用效果［１～４］。经验模式分解（ＥＭＤ）

方法是 １９９８ 年由美国工程院院士 ＮｏｒｄｅｎＥ．

Ｈｕａｎｇ
［５］提出的，已成为众多学科关注的热点，在通

讯、医学、地质等领域获得了极其广泛的应用［６～１１］。

本文以烟草的一阶导数近红外光谱为研究对象，把

经验模态分解方法引入到近红外光谱处理中来，旨

在探索近红外光谱预处理的新方法。

２　经验模态分解去噪原理

ＥＭＤ方法即 Ｈｕａｎｇ变换，它依据信号本身的
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时间尺度特征，将信号分解为含有不同时间尺度且

满足以下两个定义条件的一组本征模态函数

（ＩＭＦ）
［５，６］：１）对于一列数据，极值点和过零点数目

必须相等或至多相差一点；２）在任意点，由局部极

大点和极小点构成的两条包络线的平均值为零。每

个ＩＭＦ可以被认为是信号中固有的一个模态函数。

由 ＥＭＤ 分解得到 ＩＭＦ 的 算 法 可 说 明 如

下［５，７，８］：１）找出信号狓（狋）的所有极大点和极小点，

将其用三次样条函数分别拟合为原数据序列的上、

下包络线，上、下包络线的均值为平均包络线犿１，将

原数据序列减去犿１可得到一个去掉低频的新数据

序列犺１。一般犺１不是一个平稳数据序列，为此重复

以上过程狀次，使所得到的平均包络线趋于零，此时

犺１狀 就是第一个犳ＩＭＦ（犮１），它表示信号数据中的最高

频率成分。２）用狓（狋）减去犮１得到一个去掉高频成分

的新数据序列，重复步骤１），得到一系列犮狀 和最后

一个序列狉狀，狉狀 代表狓（狋）的均值或趋势项。那么原

序列狓（狋）表示为ＩＭＦ分量和一个残余项的和：

狓（狋）＝∑
狀

犻＝１

犮犻＋狉狀， （１）

其中分解出的狀个分量犮犻分别包含了信号从高频到

低频的不同频率段成分。信号经过ＥＭＤ分解后的

各阶模态函数能够完全重构，几乎没有能量损失。

这样ＥＭＤ就可用来减少和消除信号中混杂的噪

声。当噪声为一个或多个ＩＭＦ分量时，可直接利用

时空滤波器进行消噪，如一个包含狀个ＩＭＦ的低通

时空滤波器可表示为［９～１１］

狓犾犽（狋）＝∑
狀

犻＝犽

犮犻（狋）＋狉狀（狋）， （２）

高通时空滤波器为

狓犺犽（狋）＝∑
犽

犻＝１

犮犻（狋）． （３）

若噪声和信号混叠，可设置硬（或软）门限去噪，其

过程类似小波变换中的方法［１２～１４］。本文采用的阈

值方法为：给定信号狓（狋）经ＥＭＤ分解后得到犖 个

ＩＭＦ，对每一层ＩＭＦ选取一合适的阈值，并用此阈

值对犮犻进行截断为犮^犻，然后再进行ＥＭＤ的重构

狓（狋）＝∑
狀

犻＝１

犮^犻（狋）＋狉狀， （４）

根据Ｄｏｎｏｈｏ等
［１５］的理论给出消除噪声的阈值为

τ犻 ＝σ犻 ２ｌｇ槡 狀，

σ犻 ＝ （狓ＭＡＤ）犻／０．６７４５， （５）

其中σ犻为第犻层ＩＭＦ的噪声水平；（狓ＭＡＤ）犻为第犻层

ＩＭＦ的绝对中值偏差，且定义为

（狓ＭＡＤ）犻 ＝犙１
２
狘犮犻（狋）－犙１

２
犮（ ）犻（ ）狘 ， （６）

其中犙１
２
为中位数（Ｍｅｄｉａｎ）。第犻层ＩＭＦ的重构值

犮^犻为

犮^犻（狋）＝
ｓｉｇｎ［犮犻（狋）］［狘犮犻（狋）－τ犻狘］， 犮犻 ≥τ犻

０． 犮犻 ＜τ
烅
烄

烆 犻

（７）

３　实验部分

３．１　样品和仪器

样品：青烟粉末，共计８７个样品。其中６７个作

为校正集，２０个为验证集。由田间采摘的新鲜烟叶

切丝，直接微波干燥，使样品的水分含量基本保持在

７％左右，再用 ＸＦ９８Ｂ型旋风精密粉碎机充分粉

碎、研磨均匀，得到８０目的粉末样品，进行近红外测

试和总糖含量的测定。

仪器为美国 ＢＲＩＭＲＯＳＥ 公司产的 Ｌｕｍｉｎａｒ

５０３０型 ＭｉｎｉＡＯＴＦ／（ＮＩＲ）便携式近红外光谱仪。

３．２　光谱的采集

将样品置于样品池中，用与之配套的砝码压实

样品，以保证样品装载的紧密度、厚度相同。所用检

测仪器为砷化铟镓（ＩｎＧａＡｓ）光检测器，波长范围为

１１００～２３００ｎｍ，１ｎｍ的波长增量，分辨率２ｎｍ，扫

描次数为６００。

４　结果与讨论

图１为８７个烟草样品原始光谱图和其对应的

一阶导数光谱图。从图１（ａ）可以看出，原始光谱图

非常光滑，噪声很低信噪比高，但是背景光谱非常

强，基线漂移较严重，因此分析偏差大。经过一阶微

分处理后，基本上扣除了原始谱图的背景光谱，说明

微分对于扣除基线漂移具有很好的效果，但微分谱

图光滑性较原始光谱差，其信噪比降低显著。因此，

需要采用合适的方法进行去噪处理。

４．１　基于ＥＭＤ的一阶导数光谱去噪处理

所有数据预处理均在 Ｍａｔｌａｂ软件平台上编程

完成。图２为２号烟草样品的一阶导数光谱图，可

以看出，求导使随机误差也被放大。采用ＥＭＤ方

法对光谱进行消噪处理，光谱经ＥＭＤ分解后自适

应的得到４阶模态函数（图３），每一个ＩＭＦ分量都

有不同的振幅和频率，分解顺序是按频率从高至低

自适应进行的。犮１ 表现为信号包含的白噪声，犮２，犮３

为信号的高频分量，狉为光谱的优势频率子频带。根

据（４）～ （７）式，先对ＥＭＤ分解后导数光谱的高频

部分犮１，犮２和犮３计算各分量的阈值，分别为０．０００２，

８６２
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图１ 烟草样品的近红外光谱：（ａ）原始光谱，（ｂ）一阶导数谱

Ｆｉｇ．１ ＮＩＲｓｐｅｃｔｒｕｍｏｆｔｏｂａｃｃｏ：（ａ）ｒａｗｓｐｅｃｔｒｕｍ，（ｂ）ｆｉｒｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｐｅｃｔｒｕｍ

０．０００３和０．０００３，再以此阈值对分解系数进行修

正，最后重构得到消噪后的光谱（图４）。对比图２

和图４，重构后导数光谱的噪声基本得到消除，凸出

了被噪声掩盖的峰值信息。为作比较，图５给出了

８７个样品一阶导数光谱经ＥＭＤ去噪和小波软阈值

去噪后的的光谱图。小波去噪中母小波采用扩展性

较好的ｄｂ８小波，阈值的确定采用Ｒｉｇｓｕｒｅ方式，分

解水平为４。显然，两种方法都有很强的去噪能力，

与图１（ｂ）相比，去噪后谱图噪音明显降低，光谱的

平滑性增强，且对光谱的峰形没有影响。

图２ ２号烟草样品的一阶近红外光谱

Ｆｉｇ．２ ＦｉｒｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅＮＩＲｓｐｅｃｔｒｕｍｏｆＮｏ．２ｔｏｂａｃｃｏ

４．２　处理结果对比

将经过处理后的光谱数据与烟草中的总糖等化

学成分的基础数据进行关联，采用偏最小二乘法

（ＰＬＳ１），交叉验证法（ｃｒｏｓｓｖａｌｉｄａｔｉｏｎ），用 Ｔｈｅ

Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ定量分析软件建立模型。表１列出了

分别利用９点一阶微分、９点一阶微分加小波去噪、

９点一阶微分加ＥＭＤ去噪３种预处理方式烟草近

红外光谱分析总糖含量结果与化学值的比较。化学

检测方法采用流动注射分析法（ＹＣ／Ｔ１５９２００２）。

结果表明，ＥＭＤ去噪后分析结果的准确性明显得到

改善，预测集的决定系数狉２ 由原来的０．９７０５提高

到０．９８３２，均方根误差（ＲＭＳＥ）由原来的０．５６０６

图３ ２号烟草样品光谱的ＥＭＤ分解

Ｆｉｇ．３ ＥＭＤｄｅｃｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎｏｆＮｏ．２ｔｏｂａｃｃｏｓｐｅｃｔｒｕｍ

图４ ＥＭＤ去噪后的２号烟草样品光谱

Ｆｉｇ．４ ＤｅｎｏｉｓｅｄｓｐｅｃｔｒｕｍｏｆＮｏ．２ｔｏｂａｃｃｏｂｙＥＭＤ

降为０．３３１０，有效的提高了光谱的分析精度和模型

的稳健性。与小波变换去噪后的分析精度比较表

明，两种预处理方式所得结果的分析精度都很高，

ＥＭＤ方法略高。可见，ＥＭＤ 预处理方法是有效

的，且与小波变换方法相比，ＥＭＤ分解是完全自适

应的，这就避免了选择母小波的麻烦，增加了分析结

果的可靠性。

９６２
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图５ 两种方法去噪后的光谱比较。（ａ）ＥＭＤ去噪后的光谱，（ｂ）小波方法去噪后的光谱

Ｆｉｇ．５ ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｄｅｎｏｉｓｅｄｓｐｅｃｔｒｕｍｗｉｔｈＥＭＤａｎｄｗａｖｅｌｅｔｔｒａｎｓｆｏｒｍ．（ａ）ＤｅｎｏｉｓｅｄｓｐｅｃｔｒｕｍｂｙＥＭＤ，

（ｂ）ｄｅｎｏｉｓｅｄｓｐｅｃｔｒｕｍｂｙｗａｖｅｌｅｔｔｒａｎｓｆｏｒｍ

表１ 几种预处理方式烟草近红外分析总糖结果与化学值的比较

Ｔａｂｌｅ１ Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｈｅｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｔｏｔａｌｓｕｇａｒａｎｄｃｈｅｍｉｃａｌｖａｌｕｅｂｙｓｅｖｅｒａｌｄｅｎｏｉｓｉｎｇｍｅｔｈｏｄｓ

Ｓａｍｐｌｅ

ｎｕｍｂｅｒ

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅ

ｖａｌｕｅ／％

Ｎｉｎｅｐｏｉｎｔｓ

ｆｉｒｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ

Ｎｉｎｅｐｏｉｎｔｓｆｉｒｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ＋

ｗａｖｅｌｅｔｄｅｎｏｓｉｎｇ

Ｎｉｎｅｐｏｉｎｔｓｆｉｒｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ＋

ＥＭＤｄｅｎｏｓｉｎｇ

Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ

ｖａｌｕｅ／％
Ｂｉａｓ／％

Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ

ｖａｌｕｅ／％
Ｂｉａｓ／％

Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ

ｖａｌｕｅ／％
Ｂｉａｓ／％

１ ２２．８３ ２３．４１ ０．５８ ２２．５１ －０．３２ ２３．１１ ０．２８

２ ３０．７４ ３１．６７ ０．９３ ３１．２８ ０．５４ ３１．２４ ０．５５

３ ３２．２４ ３１．９９ －０．２５ ３２．２４ ０．００ ３２．１ －０．１４

４ ３２．６２ ３２．１９ －０．４３ ３２．３ －０．３２ ３２．３１ －０．３１

５ ２７．０７ ２７．７１ ０．６４ ２６．８９ －０．１８ ２７．３６ ０．２９

６ ２０．０８ １９．５３ －０．５５ １９．７ －０．４８ １９．５９ －０．４９

７ ２１．５５ ２１．０９ －０．４６ ２１．８７ ０．３２ ２１．２７ －０．１８

８ ２２．４０ ２２．１４ －０．２６ ２２．５７ ０．１７ ２２．４ ０．００

９ ２５．９３ ２６．８５ ０．９２ ２６．４２ ０．４９ ２６．３８ ０．４５

１０ ２７．２４ ２７．８ ０．５６ ２６．９６ －０．２８ ２７．４５ ０．２１

１１ ２６．９７ ２６．５９ －０．３８ ２６．７４ －０．２３ ２６．７５ －０．２２

１２ ２６．２８ ２５．９９ －０．２９ ２６．６ ０．３２ ２５．９７ －０．３１

１３ ２４．１１ ２３．８４ －０．２７ ２４．４ ０．３９ ２３．９４ －０．１７

１４ ２６．２３ ２７．１ ０．８７ ２６．７ ０．４７ ２６．７３ ０．５０

１５ ２７．３７ ２８．０８ ０．７１ ２７．８５ ０．５８ ２７．８３ ０．４６

１６ ２４．８３ ２４．０１ －０．８２ ２４．３２ －０．６１ ２４．３４ －０．４９

１７ ２０．４７ ２０．４７ ０．００ ２０．３３ －０．１４ ２０．５７ ０．１０

１８ ３０．７４ ３０．１４ －０．６０ ３０．９ ０．１６ ３０．３９ －０．３５

１９ ２１．７５ ２１．５７ －０．１８ ２１．５ －０．２５ ２１．８８ ０．１３

２０ １９．６９ １９．９３ ０．２４ １９．３８ －０．３１ １９．４２ －０．２１

狉２ ０．９７０５ ０．９８３０ ０．９８３２

ＲＭＳＥ ０．５６０６ ０．３３７５ ０．３３１０

５　结　　论

ＥＭＤ方法是最近发展起来的信号处理方法，由

上面的分析可知在光谱预处理中引进ＥＭＤ方法去

除光谱噪声得到了很好的处理效果，为近红外光谱

的分析精度和模型的稳定性奠定了良好的基础。

ＥＭＤ与广泛使用的小波变换相比具有分解模态少

和不用选择基函数的优点，为近红外光谱预处理提

供了新的途径。当然，ＥＭＤ分解方法提出的时间还

不长，数学背景是科研人员面临的一个困难，随着模

态混叠，端点效益等问题的进一步优化解决，ＥＭＤ

分解技术必将得到更加广泛的应用。

０７２
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