
第
RM

卷!第
NL

期
! !!!!!!!!!!!

光 谱 学 与 光 谱 分 析
J8%<RM

!

I8<NL

!

66

=>=ME=>=Q

LMLM

年
NL

月
!!!!!!!!!!! !

1

6

$-(,8*-8

60

"&.1

6

$-(,"%3&"%

0

*7* T$-$C/$,

!

LMLM

!

小波变换导数法
F

射线荧光光谱自适应寻峰研究

汪雪元N

"

L

"

=

"何剑锋N

"

L

"

=

"

"刘
!

琳N

"

L

"

=

"聂逢君L

N@

东华理工大学江西省放射性地学大数据技术工程实验室!江西 南昌
!

==MMN=

!!!

L@

东华理工大学江西省核地学数据科学与系统工程技术研究中心!江西 南昌
!

==MMN=

=@

东华理工大学软件学院!江西 南昌
!

==MMN=

摘
!

要
!

重峰分辨能力和弱峰识别能力是衡量
X

射线荧光光谱寻峰的关键性指标!常见寻峰方法难以同时

满足较高的重峰分辨能力和弱峰识别能力*应用单个常见寻峰方法对复杂地质样品的
X

射线荧光光谱寻峰!

往往难以识别出光谱中所有的特征峰*通过对导数法)小波变换法等经典寻峰方法的分析!可知(导数法具

有较强的弱峰识别能力!但光谱的光滑效果影响光谱寻峰结果"小波变换法具有较强的重峰分辨能力!但小

波分解尺度的选择影响光谱寻峰结果*提出了一种基于导数法和小波变换法的
X

射线荧光光谱自适应寻峰

算法*该算法先对原始光谱进行连续小波变换!得到不同分解尺度的小波变换系数谱"然后对不同分解尺度

的小波变换系数谱进行一阶导数寻峰并合并寻峰结果"最后根据
X

荧光分析仪的能量刻度和元素特征
X

射

线参数表确定原始光谱中元素特征峰*该算法在寻峰过程中!无需对原始光谱进行光滑!也无需确定光谱的

小波变换分解尺度*应用一阶导数法)连续小波变换法和该算法对一标准样品的
X

射线荧光光谱进行寻峰*

实验结果表明(该算法具有较高的重峰分辨能力和弱峰识别能力!优于导数法和小波变换法在寻峰中的表

现!并在实际应用生产中取得了优良效果*
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X

射线荧光光谱$

X5H

%分析中!找到光谱的所有特征峰

和准确地确定光谱中各个峰的峰位是
X5H

定性分析的关键

问题*常用的寻峰方法有简单比较法)导数法-

NEL

.

)协方差

法)高斯乘积函数法)对称零面积变换法)高斯拟合法)线

性拟合法和傅里叶自去卷积法等!以及新引入的连续小波变

换法-

=EP

.

)

a88*($.EV8%.

反卷积法-

;E:

.

)模拟退火法)蚁群算

法)遗传算法和人工神经网络法等新的寻峰方法-

>

.

*这些算

法各有优缺点!光谱分析过程中寻峰方法的选择需要根据光

谱的具体情况和具体分析要求而定*

导数法寻峰原理简单!算法速度快*一阶导数对孤立的

弱峰灵敏度高!但无法分辨重峰-

NM

.

!且导数法对
X5H

信号

的信噪比有较高要求*连续小波变换法寻峰!基本不受信号

中噪声的影响!并且有较强的重峰分辨能力-

=

!

Q

.

*但和一阶

导数法相比!连续小波变换法的弱峰识别能力不够*针对导

数法和连续小波变换法寻峰的优缺点!本文提出了一种综合

利用连续小波变换和一阶导数联合进行寻峰的自适应算法!

该算法具备一阶导数法的弱峰识别能力和连续小波变换法的

重峰分辨能力*

N

!

导数法寻峰

+/+

!

导数法简介

导数法是一种常用的光谱寻峰方法*将谱线看成一条连

续的曲线!利用导数求得曲线的极值点)拐点!进而可以确

定光谱特征峰的峰址)峰宽*

X5H

中元素的特征峰峰型是一

个类似高斯分布的函数*极大值点的一阶导数为向下的过零

点*一阶导数法对孤立的峰具有较高的灵敏度!并且峰址定

位精确-

NM

.

*但其不能分辨重峰!且对噪声敏感*

+/)

!

导数法寻峰分析



表
N

为某石油录井岩性分析标准样品
N

中元素含量!为

各元素的质量分数*标准样品
N

的
UTX5H

光谱数据由
17E

2SI

探测器测得!实测谱线如图
N

所示*

表
+

!

标准样品
+

中元素含量

0123"+

!

0E";%57"57%>"3"8"57(45(715'1&'(18

9

3"+

元素 含量#
?

元素 含量#
?

元素 含量#
?

元素 含量#
?

元素 含量#
?

I" M<=Q 4% M<MM=; O& M<MN; 3* M<MMMNR 2/ M<MMM:;

O

'

K L<MN Z R<NP H$ ;<P 1, M<MM> I/ M<MMNR=

17K

L

Q><L= 4" M<P 48 M<MMLN f, M<MM>P A) M<MMNL:

3% N:<:L A7 M<R I7 M<MM=; 1& M<MMML 5/ M<MLMQ

2 M<MP> J M<MM:: 4B M<MMRL a" M<MRQ V" M<MMLP

1 M<MMP 4, M<MM>> f& M<MMQQ h M<MMMM;>

图
+

!

标准样品
+

实测谱线

<4

6

/+

!

L"1(?&"'(

9

";7&?8%>(715'1&'(18

9

3"+

!!

对标准样品
N

实测谱线在未平滑的情况下用一阶导数法

寻峰!识别出
N=>

个峰!如图
L

$

"

%所示*对标准样品
N

实测

谱线用均值平滑算法进行平滑并扣除本底后寻峰!当均值平

滑窗口大小为
Q

时!识别出
R=

个峰!如图
L

$

/

%所示*但从图

L

$

/

%可以观察到!峰
>

和峰
NM

包含的重叠峰并没有识别出

来*可知(一阶导数法具有较强的弱峰识别能力!但重叠峰

分辨能力较差*

!!

当均值平滑窗口大小为
=

!

;

!

>

!

NN

!

N=

!

NQ

!

N;

和
N>

时!识别出的峰个数分别为
;M

!

L:

!

LM

!

N>

!

N:

!

N;

!

NQ

和

NQ

*可知!当均值平滑窗口逐渐增大时!识别出的峰逐渐减

少*且可看出!当均值平滑窗口较小时!平滑窗口大小变动

对谱峰识别能力影响较大"当均值平滑窗口较大时!平滑窗

口大小变动对谱峰识别能力影响接近最大*

!

图
)

!

一阶导数法寻峰效果

$

"

%(未平滑的寻峰结果"$

/

%(均值平滑后寻峰结果
E

窗口大小为
Q

<4

6
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!
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小波变换法寻峰

)/+

!

连续小波变换法简介

由小波变换的性质可以将
"

的小波变换
=

"

$

5

!

D

%写成

式$

N

%的形式*

=

"

$

5

!

D

%

)

"

"
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+
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$
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.
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.
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N

%
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N

%中!

+
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,
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+
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矩的快速衰减函数*从式$

N

%可以看出!信号光滑后的
9

阶导

数可以通过小波变换来实现*可见!小波变换具有自动去噪

功能*由于
X5H

的特征峰近似于高斯函数!高斯系列小波

'

"B*9

常用于
X5H

的寻峰*其中!

'

"B*L

!

'

"B*R

!

'

"B*P

和

'

"B*:

的作用类似于导数法寻峰中的偶数阶导数!常用于重

峰分解!函数如图
=

*

!!

由图
=

可知!随阶数的增加!高斯小波的形状变得更窄!

即重峰分解能力更强*但小波函数两侧的波瓣也变大!导致

变换后的光谱中会出现干扰峰!不利于光谱中的弱峰识别*

小波函数
'

"B*L

两侧没有值大于
M

的波瓣!选用
'

"B*L

对光

谱进行处理!不会增加直接正向的干扰峰*

)/)

!

连续小波变换法寻峰过程

连续小波变换寻峰过程($

N

%对
X5H

进行连续小波变

换!得到不同分解尺度的小波变换系数"$

L

%选择合适分解

尺度的小波变换系数-

NN

.

!例如可以选择峰幅值最接近原始

谱线峰幅值的小波变换系数谱"$

=

%从选定小波变换系数谱

中寻峰*用
'

"B*L

对标准样品
N

实测谱线进行连续小波变

换!得到不同分解尺度的小波变换系数*图
R

显示了分解尺

度
N

$

:

的小波变换系数*

图
C

!

偶数阶高斯小波函数

<4

6

/C

!

S:"5J%&'"&U1?(($1:"3"7>?5;74%5(

图
I

!

分解尺度
+

"

^

时的小波变换系数

<4

6

/I

!

V1:"3"77&15(>%&8;%">>4;4"57($E"57E"'";%8

9

%(474%5(;13";E15

6

"(>&%8+7%̂
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!!

通过对不同分解尺度小波变换系数的分析!可知($

N

%

分解尺度较小时!小波变换系数含有大量噪声!但对重峰分

解能力最强"$

L

%随着分解尺度的增加!系数逐渐变得光滑!

分辨率逐渐变大!弱峰识别能力增强!但重峰识别能力变

弱"$

=

%当分解尺度变得更大时!部分弱峰被平滑掉!逐渐变

得不可识别*从峰高可以看出图
R

中标准样品
N

实测谱线的

小波变换系数
.P

最接近原始谱线*对小波变换系数
.P

进行

寻峰!结果如图
Q

所示*寻到的峰个数为
==

个*对这些峰进

行识别!识别出
LM

种元素(

O

'

!

3%

!

17

!

2

!

1

!

4%

!

Z

!

1&

!

4"

!

A7

!

J

!

4,

!

H$

!

48

!

I7

!

4B

!

h

!

f&

!

V"

和
A)

*而其余

>

种元素并未被识别出来*

图
K

!

连续小波变换法寻峰

<4

6

/K

!

N"1HJ>45'45

6

&"(?37(2

#

;%5745?%?($1:"3"77&15(>%&88"7E%'

!!

从上述分析可知!选择最优分解尺度小波变换系数的常

规小波变换寻峰法无法同时满足较强的重叠峰分辨能力和弱

峰识别能力*

=

!

连续小波变换与导数法联合寻峰

C/+

!

连续小波变换与导数法联合寻峰过程

本文提出的连续小波变换与导数法联合寻峰的自适应算

法步骤如下($

N

%对原始光谱用小波变换迭代法扣除本底-

P

.

"

$

L

%对扣除本底后光谱用高斯小波
'

"B*L

进行变换!得到不

同分解尺度的小波变换系数
4H

0

$

N

/

0

/

1-"%$

!

1-"%$

为一最

大分解尺度!例如
=L

%"$

=

%对不同分解尺度的小波变换系数

谱用一阶导数法寻峰!得到峰集合
2Z

0

$

N

/

0

/

1-"%$

%"$

R

%合

并集合
QR

0

$

N

/

0

/

1-"%$

%!得到
_2Z

*在合并过程中!以

2Z

N

为
_2Z

初始值!然后依次将
2Z

L

!

2Z

=

!1!

2Z

1-"%$

中

的首次出现的峰加入
_2Z

*$

Q

%由能量
(

与道址
J

之间的关

系表达式计算出
X

荧光分析仪测量元素范围内轻元素的
R

系和重元素的
%

系特征
X

射线对应的道址"$

P

%根据集合

_2Z

和元素特征
X

射线对应的道址!确定原始光谱所含元

素并确定道址*

C/)

!

连续小波变换与导数法联合寻峰实例分析

按照上述算法步骤对标准样品
N

的实测谱线扣除本底!

连续小波变换后得到不同分解尺度的小波变换系数
4H

0

$

N

/

0

/

1-"%$

!

1-"%$\=L

%*然后对小波变换系数谱寻峰!步骤如

下(

$

N

%小波变换系数谱寻峰*对小波变换系数谱
4H

0

寻峰!

得到不同分解尺度峰集合
2Z

0

$

N

/

0

/

1-"%$

%!寻峰结果如表

L

所示*分解尺度为
N

的小波变换系数谱寻峰结果如图
P

$

"

%

所示!识别的峰个数为
LL

*从图
P

$

"

%可以看出!原始光谱中

能够直观辨别的重叠峰均已被识别出*

表
)

!

不同分解尺度的小波变换系数谱的寻峰结果

0123")

!

N"1HJ>45'45

6

&"(?37(>%&$1:"3"77&15(>%&8;%">>4;4"57

(

9

";7&?8$47E'4>>"&"57'";%8

9

%(474%5(;13"

分解

尺度
峰数量

分解

尺度
峰数量

分解

尺度
峰数量

分解

尺度
峰数量

N LL > =M N; LR LQ N>

L =P NM =L N: L> LP LM

= =: NN L: N> LP L; L:

R RQ NL L: LM L: L: LL

Q =; N= L; LN =M L> N;

P == NR L: LL LQ =M L=

; =L NQ L> L= LL =N LR

: =L NP L: LR == =L LM

!!

$

L

%合并峰集合*合并不同分解尺度峰集合
2Z

0

$

N

/

0

/

1-"%$

%!得到的
_2Z

含有
NM;

个峰!如图
P

$

/

%所示*有些元

素的特征
X

射线在
_2Z

中有多条!它们是不同分解尺度下

寻峰的结果!在后续步骤中会确定哪条该保留*

!!

$

=

%确定
X

荧光分析仪的能量刻度*由不同的标准样品

得到能量
(

和道址
J

的关系式如式$

L

%所示*计算出轻元素

$原子序数
NN

/

I

/

RQ

的元素%的
R

系和重元素$原子序数

RQ

'

I

/

>L

的元素%的
[

系特征
X

射线对应的道址*

(

)

M<MM;Q>>J

+

M<N=R;NR

$

F$J

% $

L

%

!!

$

R

%确定原始光谱所含元素*根据集合
_2Z

和元素特征

X

射线标准刻度!进行元素识别!得到结果如表
=

所示*表

中
1-"%$

值表示对应元素是在相应小波分解尺度下被识别

的*

==>=
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图
@

!

自适应小波变换导数法寻峰

$

"

%(分解尺度为
N

的寻峰结果"$

/

%(合并寻峰结果

<4

6

/@

!

N"1HJ>45'45

6

2

#

1'1

9
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