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基于广义S 变换和奇异值分解的近红外光谱去噪
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摘要　针对近红外光谱物质含量检测过程中噪声影响模型精度和稳定性的问题,引入广义S变换与奇异值分

解(SVD).利用广义S变换得到光谱数据的时频谱,并将二维时频谱系数矩阵作为SVD的 Hankel矩阵求解奇异

值,再采用kＧ均值聚类算法对奇异值序列进行分类计算,确定重构奇异值个数,对去噪后的数据矩阵进行广义S逆

变换得到去噪后的光谱数据.给出组合方法的基本理论和具体实现过程,对仿真数据和谷朊粉导数光谱进行去

噪,并与传统的９点平滑法和小波软阈值法的去噪结果进行比较.结果表明:所提方法克服了时域或频域单维滤

波的局限性,且无需参考噪声数据和选择基函数,在谷朊粉导数光谱去噪中,只需采用两个奇异值就能实现较好的

去噪效果,降低了滤波过程的复杂度.采用所提方法处理后,近红外光谱的分析精度和模型的稳健性优于９点平

滑处理法和小波软阈值法.相比９点平滑法,所提方法的预测集的决定系数由０．９４３６增大为０．９９８５,预测均方根

误差由０．０８４３减小为０．０４０６,明显提高了谷朊粉中水分含量定量检测的精度.
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Abstract　Inordertosolvetheproblemoftheinfluenceofnoiseonmodelaccuracyandstabilityindetecting
materialscontentusingnearinfraredspectra weintroducethegeneralizedS transform andsingularvalue
decomposition SVD 敭Firstly weusethegeneralizedStransformtoobtaintimeＧfrequencyspectraofspectral
data andthenusethetwoＧdimensionaltimeＧfrequencycoefficientmatrixastheHankelmatrixofSVDtosolve
singularvalues敭Secondly weusethekＧmeansclusteringalgorithmtoclassifythesingularvaluesequenceand
determinethereconstructedsingularvalues敭Finally thedeＧnoisedcoefficient matrixistransformedbythe
generalizedSinversiontoobtaindeＧnoisedspectraldata敭Thebasictheoryandrealizationprocessofthecombination
methodaregiven andsimulateddataandthefirstderivativespectrumofwheatglutenaredeＧnoisedwiththe
combinationmethod敭Theresultsarecomparedwiththetraditional９Ｇpointsmoothingmethodandwaveletsoft
thresholdingmethod敭Itisfoundthattheproposedmethodovercomesthelimitationofsingledimensionfiltering
 timedomainorfrequencydomain  anddoesnotneedtoreferencenoisedataandselectthebasefunction敭Inthe
deＧnoisingofwheatglutenderivativespectra only２singularvaluesareenoughtoachievebetterdeＧnoisingeffect 
whichreducesthecomplexityofthefilteringprocess敭Theaccuracyofthenearinfraredspectrumanalysisandthe
robustnessoftheproposedmodelarebetterthanthoseofthetraditional９Ｇpointsmoothingmethodandthewavelet
softthresholdingmethod敭Thepredictivecoefficientofthepredictionsetoftheproposedmethodis０敭９９８５ whichis
largerthanthatofthe９Ｇpointsmoothingmethod ０敭９４３６ 敭Therootmeansquareerroroftheproposedmethodis
０敭０４０６ whichissmallerthanthatofthe９Ｇpointsmoothingmethod ０敭０８４３ 敭Theaccuracyofquantitative
detectionofmoisturecontentinwheatglutenisimprovedobviously敭
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１　引　　言

在采集近红外光谱时,受仪器和环境背景等因

素的影响,光谱中往往会含有噪声,甚至出现基线漂

移[１].对光谱求导可有效消除背景噪声和基线漂

移,突出波峰特征,但原始光谱经微分后噪声会被放

大,而光谱分析中重点关注的两个特征量是尖峰信

号的位置和幅度,噪声会严重影响它们的精确提取,
因此需要进一步进行光谱去噪处理[１Ｇ２].目前常用

的光谱去噪方法包括基于系列平滑效应的时域方

法[３],以及基于Fourier变换和小波变换等的频域

方法[４Ｇ６].一些现代数字信号处理方法也被应用到

光谱的预处理中,如源于小波变换的系列方法[６Ｇ７]、
经验模态分解法[８]、自适应滤波法[９]、数学形态学滤

波法[１０],以及它们的一些改进方法或它们相互结合

的方法等[７,１０].这些方法在近红外光谱的去噪中各

有优点,但也表现出一些不足.如平滑法在有效消

除噪声的同时也会对有用数据进行平滑,从而改变

光谱的形态[３].傅里叶变换在时域、频域上对信号

进行分析,可用于光谱数据的去噪,但无法对非平稳

数据进行处理[６].在小波变换中,小波基函数的选

取和分解层次的人为确定使其自适应能力不强,不
同的选择会带来截然不同的效果[７].

Stockwell等[１１]从短时Fourier变换和连续小

波变换的思想入手,提出了一种称为S变换的时频

分析方法;Pinnegar等[１２]通过引入调节因子对高斯

窗函数进行改进,发展了广义S变换.广义S变换

吸取了前两者的优点,具有小波变换的多分辨特性,
利用广义S变换的多分辨二维时频特性可以构建反

S变换时频滤波方法.广义S变换的这些优点使其

已广泛应用于生物医学[１３]、地球物理[１４]和故障诊

断[１５]等领域.本文将广义S变换与奇异值分解

(SVD)滤波相结合,将其引入到近红外光谱的去噪

中,对仿真信号和实测的谷朊粉近红外光谱数据进行

处理,并与传统的９点平滑法和小波软阈值法的去噪

结果进行比较,以评估广义S变换与SVD滤波结合

方法的有效性,从而为光谱去噪寻求一种新的途径.

２　算法原理

２．１　S变换及广义S变换

假设存在非平稳信号x(t),则其时频分析可表

示为

FT(t,f)＝∫
¥

－¥
x(τ)ω(t－τ)e－i２πfτdτ, (１)

式中t为时间,f为频率,τ为时移因子,ω(t)为窗函

数.当窗函数ω(t)为高斯窗函数时,即ω(t)＝
１

２ πα
exp

－t２

４α
æ

è
ç

ö

ø
÷(α为尺度因子)时,(１)式即称为

Gabor变换.Stockwell等[１１]提出当高斯窗口随频率

f的增大而变窄时,即当ω(t,f)＝
f
２π
exp

－f２t２

２
æ

è
ç

ö

ø
÷ 时,

(１)式称为S变换,即

S(t,f)＝∫
¥

－¥
x(τ)f

２π
e－

(τ－t)２f２
２ e－i２πfτdτ. (２)

Pinnegar等[１２]引入可调节参数λ、p进一步对高斯窗

函数进行改进,用于窗函数时宽和衰减趋势的调节.

此时,窗函数为ω(t,f)＝
λf p

２πα
exp

－λ２f２pt２

２
æ

è
ç

ö

ø
÷,将其

代入(１)式则称为广义S变换,信号x(t)的广义S
变换[１２]可写为

GST(t,f)＝∫
＋¥

－¥
x(τ)λ f p

２π
×

exp －λ２f２p(τ－t)２

２
é

ë
êê

ù

û
úúexp(－i２πfτ)dτ.　 (３)

进 一 步 对 窗 函 数 进 行 能 量 归 一 化 处 理,即

∫
¥

－¥
ω(t)２dt＝１,则广义S变换是无损可逆的[１６].

在应用中,常将广义S变换的反变换IGST(􀅰)直接

利用傅里叶反变换IFFT(􀅰)[１６Ｇ１７]来实现,即

x(t)＝IGST(t,f)＝IFFT[∑
N

i＝１
GST(ti,f)],

(４)
式中ti为时间序列,i为时间点,N为序列长度.

相应地,一维离散广义S变换及其逆变换[１８]分

别定义为
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(６)
式中T为信号x(t)的采样间隔;N为采样点数的最
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大值;i,k,n＝０,１,２,􀆺,N－１;X n
NT

é

ë
êê

ù

û
úú 为信号

x(t)的离散Fourier变换;m为进行Fourier变换的

点数.根据(５)式对信号进行广义S变换,可得到一

个二维时频系数矩阵,矩阵的列为时域参数,行为频

域参数,反映了信号幅值对应于时间和频率的时频

特征,有助于对信号进行进一步分析.

２．２　广义S变换矩阵的全局SVD分解滤波

SVD去噪方法可以有效抑制信号中的高斯白

噪声[１８].本研究通过对导数光谱进行广义S变换,
获得导数光谱的二维时频系数矩阵,再以此作为目

标矩阵,进行SVD去噪处理.

２．２．１　SVD与重构

定理　设A为m×n型实矩阵,则存在m阶正

交阵U和n阶正交阵V,使得

A＝UΛVT, (７)
式中Λ为对角矩阵,Λ＝diag(σ１,σ２,􀆺,σn),其对角

元素σi＞０(i＝１,􀆺,n)且为A的奇异值,并按降序

排列(σ１＞σ２＞􀆺＞σn＞０).由于Λ为对角阵,因此

SVD可将一个秩为k的m×n矩阵表示为k个秩为

１的m×m子矩阵的和[１８].其中,每个子矩阵由两

个特征矢量(分别来自于U 和V)和权值相乘得

到[１８Ｇ１９],即

A＝UΛVT＝∑
k

i＝１
σiuivT

i ＝∑
k

i＝１
σiAi, (８)

式中k为A的秩;ui和vi(i＝１,２,３,􀆺)分别为U和

V的第i列奇异值矢量;σi为的第i个奇异值;Ai为包

含ui和vi的子矩阵[１８].
在实际应用中,对光谱数据的二维时频矩阵进

行分解,得到与时频子空间相对应的一系列奇异值

和奇异值向量.矩阵A表示数据的二维时频系数矩

阵,对应的ui和i分别表示频率和时间信息,并且奇

异值的大小就表示该时频段信号能量的大小.本研

究要处理的光谱数据在时频谱图上对应有用光谱信

号的能量比较大,且分布相对集中;而噪声能量相对

较小,在时频谱中的分布也相对比较分散.因此,可
以对光谱数据进行SVD处理,提取较大的奇异值,
剔除较小的奇异值,然后进行数据重构,从而达到抑

制噪声的目的.数据重构公式[２０]为

Are＝∑
j

i＝１
σiAi, (９)

式中Are为去噪后数据的二维时频矩阵;j为选取较

大奇异值的数量,且j＜k.对Are进行广义S逆变

换就得到去除噪声后的光谱.

２．２．２　去噪方法与步骤

根据２．２．１节的分析可知,SVD去噪算法的关

键在于选择较大奇异值的数量j.如果选择的重构

奇异值数量较多,则SVD去噪效果不显著;如果选

择的重构奇异值数量较少,则易丢失光谱数据的部

分特征量.由于对应有用光谱的奇异值比较大且分

布比较分散,而对应白噪声的奇异值相对较小且分

布比较集中,因此,可以通过分析奇异值的大小和奇

异值序列子集的离散性来选择用于重构的奇异值.
本研究选取标准差作为子集离散度的评价参数,选
取奇异值和奇异值子集的标准差作为奇异值序列的

特征量,采用kＧ均值聚类算法[２１]对奇异值序列进行

分类并选择重构奇异值,具体步骤[１８,２０]如下:

１)对含噪的光谱数据进行广义S变换,得到光

谱数据的时频谱,以该二维时频矩阵作为目标矩阵

进行SVD处理,得到奇异值序列σ１,σ２,􀆺,σn.

２)构 建 奇 异 值 序 列 的 特 征 量 Z１,Z１＝σ１,

σ２,􀆺,σn.

３)建立基于奇异值序列的子集群,各子集Li

由集合中第n 个到第i个奇异值元素组成,即L１＝
{σn,σn－１,􀆺,σ１},L２＝{σn,σn－１,􀆺,σ２},􀆺,Li＝
{σn,σn－１,􀆺,σi},􀆺,Ln＝{σn}.

４)从L１开始计算各子集的标准偏差STDi,并
以标准偏差集合作为奇异值序列的另一个特征量

Z２,Z２＝STD１,STD２,􀆺,STDn.

５)采用kＧ均值聚类算法对奇异值序列特征量

Z１和Z２进行分类计算,分出对应光谱数据和对应噪

声的两个类,选择奇异值较大的分类为重构奇异值,
得出重构奇异值个数j.

６)由(９)式重构光谱数据的二维时频矩阵,再
通过广义S逆变换恢复抑制噪声后的近红外光谱.

３　仿真分析

根据导数光谱的波峰特征,选择具有多峰、峰值

不等特征的“Bump”信号作为仿真信号,对其进行处

理来评估本研究所提方法的有效性.无噪“Bump”
信号的时域波形及其经广义S变换后的时频谱如

图１所示.图１(b)清楚地呈现了“Bump”信号能量

随时频的变换情况以及能量的聚集区域,具有很高

的时频分辨率,信号能量与时域波形对应,呈５段分

布在１００Hz以内的低频区域.给“Bump”信号加

入信噪比(SNR)rSNR＝２０dB的随机噪声,模拟导数

光谱中被放大的背景噪声.加噪后,“Bump”信号的

时域波形及其经广义S变换后的时频谱如图２所示.

０４３０００５Ｇ３
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图１ (a)无噪“Bump”信号及(b)其广义S 变换时频谱

Fig．１  a Original Bump signaland b itstimeＧfrequency
spectrumfromgeneralizedStransform

图２ (a)加入信噪比rSNR＝２０dB的噪声后的“Bump”信号

及(b)其广义S 变换时频谱

Fig．２  a Noised Bump signal signalnoiseratio
rSNR＝２０dB and b itstimeＧfrequencyspectrum

fromgeneralizedStransform

噪声使得“Bump”信号的时域波形不再平滑,在
图２(b)中噪声的能量遍布了整个时频区域,不仅严

重干扰了低频段１００Hz以内原“Bump”信号的时

频分布,而且导致原本洁净的高频区域也呈现出杂

乱的噪声能量.
根据所提方法,选择图２(b)所示时频谱图对应

的二维时频系数矩阵作为目标矩阵进行SVD处理,
得到奇异值序列,并建立基于奇异值序列的子集群,
将各子集的标准偏差构成另一序列.基于这两个特

征向量,使用kＧ均值聚类算法进行分类计算,选择

奇异值数值较大的分类为重构奇异值,得出重构奇

异值个数.计算出的奇异值序列及其聚类结果如

图３所示,计算得到用于重构的奇异值.去噪后的

“Bump”信号的时域波形及其广义S域时频谱如

图４所示.由图４可知,附在“Bump”信号中的噪声

得到了较好的抑制,时域波形重显光滑,时频谱图中

高频区域的噪声能量被抹净,低频段１００Hz以内的

能量分布及其形态特征得到了恢复.

图３ (a)加噪“Bump”信号经广义S 变换后时频矩阵的

奇异值序列和(b)特征向量的kＧ均值聚类结果

Fig．３  a SingularvaluesequenceoftimeＧfrequency
matrixofnoised Bump signaland b kＧmeans

clusteringresultsofeigenvector

为了进 一 步 评 估 所 提 方 法 的 应 用 效 果,给
“Bump”信号加入信噪比分别为１０dB、２０dB、３０dB
的噪声,分别采用光谱预处理中常用的９点平滑法、
小波软阈值法(小波基的类型为db２小波,分解层

数均为７)和所提方法进行去噪处理.引入信噪比

rSNR、均方根误差xRMSE、平滑度指数rSI[４,７,２１Ｇ２２]共

０４３０００５Ｇ４
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图４ (a)去噪后的“Bump”信号及(b)其广义S 变换时频谱

Fig．４  a DeＧnoised Bump signaland

 b itstimeＧfrequencyspectrumfromgeneralizedStransform

３个去噪效果评价参数对各方法的去噪效果进行评

价,即

rSNR＝１０lg
∑
N

i＝１
f２(m′i)

∑
N

i＝１

[f̂(m′i)－f(m′i)]２
, (１０)

xRMSE＝
∑
N

i＝１

[f̂(m′i)－f(m′i)]２

N
, (１１)

rSI＝
∑
N－１

i＝１

[f̂(m′i＋１)－f̂(m′i)]

∑
N－１

i＝１

[f(m′i＋１)－f(m′i)]
, (１２)

式中f(m′i)和f̂(m′i)分别为去噪前后的信号,m′为
波段.信噪比rSNR反映了信号与噪声的能量比,其
值越大,去噪能力越强;均方根误差xRMSE反映了去

噪后光谱与原始光谱的幅值差异,其值越小,去噪效

果越好;平滑度指数rSI的值越接近１,去噪后光谱

的平滑度越接近原始光谱的平滑度.表１给出３种

方法去噪效果评价参数的对比.由表１可知:３种

方法均能实现对噪声的抑制;９点平滑法去噪结果的

信噪比较小,小波软阈值法和所提方法均优于９点平

滑方法;相比之下,本研究所提方法对噪声的抑制效

果更好,去噪效果评价参数优于小波软阈值法.

表１ ９点平滑法、小波软阈值法和本研究所提方法去噪效果评价参数的对比

Table１ EvaluationparameterscomparisonofdeＧnoisingeffectof９Ｇpointsmoothingmethod 
waveletsoftthresholdmethod andproposedmethodinthispaper

ParametersbeforedeＧnoising

rSNR xRMSE
DeＧnoisingmethod

ParametersafterdeＧnoising

rSNR xRMSE rSI

１０ ０．０４６３

９pointsmoothingmethod ２３．７８４ ０．０１８２６ ０．９６７

Waveletsoftthresholdingmethod ３０．９３２ ０．０１４２３ ０．９７２

Proposedmethodinthispaper ３７．０９８ ０．０１１８５ ０．９７８

２０ ０．０３１３

９pointsmoothingmethod ４５．６７１ ０．０１０２２ ０．９８３

Waveletsoftthresholdingmethod ５７．９８３ ０．００９３８ ０．９８７

Proposedmethodinthispaper ６１．３２７ ０．００８００ ０．９９０

３０ ０．０１６５

９pointsmoothingmethod ７５．０２４ ０．００６５４ ０．９９１

Waveletsoftthresholdingmethod ８４．９２１ ０．００５３４ ０．９９３

Proposedmethodinthispaper ８８．６７３ ０．００４０９ ０．９９７

４　光谱数据处理

４．１　实验

实验仪器为Luminar５０３０型 MiniＧAOTF便

携式 近 红 外 光 谱 仪(NIR),波 长 范 围 为１１００~
２３００nm,波长增量为２nm,扫描次数为６００,采用

砷化铟镓(InGaAs检测器).实验样本为谷朊粉样

本,共６５个,其中校正集３５个,验证集３０个,数据

如表２所示.６５个谷朊粉样本均采用漫反射的测

样方式采集光谱.对谷朊粉近红外光谱的处理都在

MATLAB７．０软件平台上完成,采用广义S变换

时,通过反复实验后取λ＝１．２,p＝０．７,此时可获得

更精确的时频精度.

４．２　光谱去噪预处理

对采集到的原始光谱分别求导,３５个谷朊粉样

本的原始光谱和一阶导数光谱如图５所示.由图５(a)

０４３０００５Ｇ５
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表２ 谷朊粉样本数据

Table２ Dataofwheatglutensamples

Sampleset
Totalsample
number

Moisturecontent
range/％

Averageof
moisturecontent/％

Calibrationset ３５ ４．５０Ｇ５．９０ ５．３９

Validationset ３０ ４．５０Ｇ５．８５ ５．４１

图５ 谷朊粉样本的近红外光谱.(a)原始光谱;(b)一阶导数光谱

Fig．５ Nearinfraredspectraofwheatglutensamples敭

 a Rawspectra  b firstderivativespectra

可知,原始光谱比较光滑,但波峰特征不明显,且背

景光谱非常强,基线漂移较严重,峰值点不明显,会
给进一步的分析带来误差.由图５(b)可知,导数光

谱消除了基线漂移,波峰特征得以显现,但求导使随

机误差也被放大,需要进一步进行光谱的去噪处理.

　　采用本研究提出的去噪方法对谷朊粉近红外导

数光谱进行去噪处理,以９号样本为例进行详细阐

述.图６所示为９号谷朊粉样本的一阶导数光谱及

其广义S变换时频谱(横轴上的量为波数域的采样

点,纵轴上的量为类比的归一化频率).由图６(a)
可知,光谱峰值特征得以显现,但同时随机误差也被

放大,光谱信噪比减小.由图６(b)可知,噪声的存

在使得能量的分布杂乱无章.
采用本研究提出的去噪方法对图６(b)所示时

频谱图的时频矩阵进行SVD处理,计算出的奇异值

序列及其聚类结果如图７所示.由图７可知,重构

图６ (a)９号谷朊粉样本的一阶导数光谱及

(b)其广义S 变换时频谱

Fig．６  a Firstderivativespectrumof
No敭９wheatglutensampleand b itstimeＧfrequency

spectrumfromgeneralizedStransform

奇异值数量j＝２.去噪后９号谷朊粉样本导数光

谱及其广义S域时频谱如图８所示.由图８可知,
时频谱图很干净,仅在低频段有能量分布,导数光谱

的噪声得到了有效抑制,吸收峰光滑无毛刺,有利于

确定吸收峰的准确位置.
由于无法测得不含噪的９号谷朊粉样本的导

数光谱,不能使用去噪评价参数对光谱的去噪效

果进行评价,进而引入噪声抑制比ηpnr和幅值衰减

比ηpar
[１８,２３]来评价光谱的去噪效果.噪声抑制比和

幅值衰减比的表达式为

ηpnr＝１０(lgδ２１－lgδ２２), (１３)

ηpar＝
Am１－Am２

Am１
×１００％, (１４)

式中δ１和δ２分别为去噪前后光谱的标准偏差,Am１

和Am２分别为去噪前后光谱的最大幅值.ηpnr反映

了去噪前后光谱波峰的凸显程度,ηpar则反映了去噪

前后导数光谱的衰减程度.同样,采用光谱预处理

中常用的９点平滑法、小波软阈值法(小波基为db２
小波,分解层数均为７)进行对比分析,并引入耗时

参数来评估９点平滑法、小波软阈值法和本研究所

提方法的计算效率,３种方法去噪效果的评价参数

如表３所示.由表３可知:与传统９点平滑法相比,

０４３０００５Ｇ６
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图７ (a)导数光谱广义S 变换时频矩阵的奇异值序列和

(b)特征向量的kＧ均值聚类结果

Fig．７  a SingularvaluesequenceoftimeＧfrequency
matrixofderivativespectraand b kＧmeans

clusteringresultsofeigenvector

图８ (a)去噪后９号样本的一阶导数光谱及

(b)其广义S 变换时频谱

Fig．８  a DeＧnoisedfirstderivativespectrumof
No敭９sampleand b itstimeＧfrequencyspectrum

fromgeneralizedStransform

表３ ９点平滑法、小波软阈值法和本研究所提方法对９号光谱样本去噪效果评价参数的对比

Table３ EvaluationparameterscomparisonofdeＧnoisingeffectofNo敭９spectrumsampleusing９Ｇpointsmoothingmethod 
waveletsoftthresholdingmethod andproposedmethodinthispaper

DeＧnoisingmethod Noisereductionratio Magnitudeattenuationratio/％ Timeconsuming/s

９Ｇpointsmoothingmethod １３．１８ ２８．６６ ０．０３１

Waveletsoftthresholdingmethod １５．６９ ２４．６６ ０．９１０

Proposedmethodinthispaper ２１．５４ １９．７６ ５．７５０

本研究所提算法的ηpar由２８．６６％减至１９．７６％,光
谱的幅值衰减程度较低;ηpnr由１３．１８增至２１．５４,有
利于微小变化波峰的检测,很好地保留了光谱信号

的特征尖峰点;所提方法对导数光谱的噪声抑制具

有较好的效果,且优于小波软阈值法;然而相对于其

他两种方法,本研究提出的组合去噪方法的计算量

较大,计算时间较长.

　　采用上述方法,对其他６４个样本的光谱进行滤

波处理.图９所示为去噪后６５个谷朊粉样本的一

阶导数光谱.由图９可知,在滤除噪声的同时,光谱

的峰形保持得很好,且反映原始光谱的特征峰值点

得以显现,为下一步的物质成分检测奠定了基础.

４．３　水分含量检测

随机选取３０个样本,分别采用９点平滑法、小

图９ 去噪后６５个谷朊粉样本的一阶导数光谱

Fig．９ Firstderivativespectraof６５wheat

glutensamplesafterdeＧnoising

波软阈值法和本研究所提方法对一阶导数光谱进行

去噪处理.将去噪后的光谱数据与谷朊粉中的水分

０４３０００５Ｇ７
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等化学成分的基础数据进行关联,采用偏最小二乘

法和交叉验证,用定量分析软件TheUnscrambler
建立模型,分析谷朊粉中的水分含量.在波段选择、
回归算法等因素一致的情况下,比较不同预处理技

术对谷朊粉水分含量检测的影响,并用决定系数r２

和预测均方根误差xRMSE,p进行评估,即

r２＝１－
∑
N

i＝１

(ŷi－yi)２

∑
N

i＝１

(yi－y－i)２
, (１５)

xRMSE,p＝
∑
N

i＝１

(ŷi－yi)２

N －１
, (１６)

式中N为预测集样本数,ŷi(i＝１,２,􀆺,N)为样本

的预测值,y－i为ŷi的均值,yi为对应的参考值.决

定系数r２的取值范围为０~１,越接近１,模型的拟

合优度越高.预测均方根误差xRMSE,p是评估所有

样本预测值与参考值之间差异的标准偏差,代表模

型的整体残余误差,其值越小越好.图１０所示为

３种去噪方法对谷朊粉近红外光谱水分含量预测结

果与化学分析结果的比较.由图１０可知,所提方法

的去噪效果最好,相比９点平滑法,预测集的决定系

数由０．９４３６增大为０．９９８５,预测均方根误差由

０．０８４３减小为０．０４０６,有效地提高了光谱的分析精

度和模型的稳健性.

图１０ ３种去噪方法对谷朊粉样本近红外光谱水分含量预测结果与化学分析结果的比较.
(a)９点平滑法;(b)小波软阈值法;(c)本研究所提方法

Fig．１０ ComparisonofnearinfraredmoisturecontentpredictionresultsobtainedfromthreedeＧnoisingmethodsand
measuredvaluesofwheatglutensamples敭 a ９Ｇpointsmoothingmethod 

 b waveletsoftthresholdingmethod  c proposedmethodinthispaper

５　结　　论

基于广义S变换的时频滤波方法克服了单维度

(时域或频域)滤波的局限性,无需选择小波基函数

和参考噪声数据;对谷朊粉导数光谱的二维时频

矩阵进行SVD处理,光谱对应的奇异值较大,噪声

对应的奇异值较小,采用kＧ均值聚类算法,选择较

大的奇异值重构光谱可以有效提高滤波效果(实
例中只采用了２个奇异值),降低了滤波过程的复

杂度.
采用所提方法处理后,近红外光谱的分析精度

和模型的稳健性明显优于传统的９点平滑法和小波

软阈值法;相比９点平滑法,预测集的决定系数由

０．９４３６增大为０．９９８５,预测均方根误差由０．０８４３减

小为０．０４０６,提高了谷朊粉中水分含量定量检测的

精度,为谷朊粉近红外光谱预处理提供了新的途径.
值得一提的是,虽然广义S变换已在众多学科

中得到了广泛应用,但２个窗函数调节参数的选取

问题还有待进一步完善;另外,相对于小波变换等去

噪方法,本研究提出的去噪方法的计算效率不高,需
进一步寻求简化运算,以提高其在近红外光谱现场

检测或在线检测中的适用性;所提方法也可应用到

其他光谱预处理中,具有广阔的应用前景.
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