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吸收峰混叠的太赫兹光谱区间组合特征提取算法
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太赫兹光谱是物质识别的前沿方法之一#由于不同物质的分子组成或结构各异!许多物质的太赫

兹吸收谱会在特定频率上出现吸收峰!可以作为混合物成分检测的重要特征#有效准确地提取这些吸收峰

的参数!是提高识别率的关键#多峰拟合算法将光谱曲线拟合成若干个标准峰函数之和!能够同时提取到吸

收峰的频率"峰高"峰宽等信息#但是该算法以寻峰算法结果为基础确定吸收峰的大致位置和数量!寻峰结

果不一定是最优的拟合结果!而且很难准确识别定位混叠状态的吸收峰#为了提高混叠光谱中吸收峰的识

别定位精度!提出以大幅度平滑后的曲线波谷为分界点!将预处理后的光谱分成若干个子区间#然后将子区

间组合起来进行多峰拟合!通过遗传算法得到最优的拟合子区间组合和吸收峰频率近似值!拟合时每个子

区间中通过峰数递增最优化方法确定拟合的吸收峰数!最后微调优化得到最优的吸收峰频率"峰高值#为了

实现物质的识别!通过密度聚类算法得到同一类纯净物在多次测量中的共同吸收峰!以此作为标准数据!通

过提出的基于吸收峰特征的光谱匹配算法实现了纯净物和不同含量混合物的快速识别#对
;"

类纯净物的实

际光谱数据进行拟合聚类!得到其吸收峰参数!结果与太赫兹光谱数据库一致#通过识别算法对纯净物测试

集进行识别的识别率为
;""V

!证明了特征提取和物质识别算法的有效性#对于含有混叠峰的混合物光谱!

二阶导数法对葡萄糖
+

乳糖混合物光谱中被掩盖吸收峰%

;'#="L[X

&的识别率仅为
R"V

!提取到的频率平均

值为
;'*;>L[X

$而该算法提高识别率至
ACV

!频率平均值为
;'#=;L[X

!该算法提高了对混叠峰的分辨能

力!能够精确定位混叠峰#对
;"

类纯净物构成的
>

类不同程度混叠的二元混合物前二"三识别率分别达到

A"'=V

和
A='*V

!提取到的特征能够有效应用于混合物的成分检测#该算法能够以纯净物数据为标准数据

实现成分各异的混合物成分检测!对于太赫兹光谱混合物成分检测有重要意义#
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大部分物质的振动和转动能级都处于太赫兹波段范围!

不同物质在该波段的吸收光谱位置"形状存在差异#同时太

赫兹光子的能量很低!一般不会破坏被检测物质#因此太赫

兹光谱是进行物质识别的重要手段!在食品安全"医药健

康"公共安全等方面有重要应用(

;+*

)

#

目前太赫兹光谱提取特征常用的方法有主成分分析"偏

最小二乘法"神经网络"深度置信网络等方法!然后再使用

学习器对提取到的特征进行学习(

!

)

#虽然这些方法在进行物

质种类较少时的物质识别有效!但提取到的特征并没有明确

的物理意义!很难用于对成分含量不同的混合物进行成分检

测#由于分子内原子的三维排列"低频运动以及非共价化学

键的影响!许多物质的太赫兹吸收谱在特定频率上会出现吸

收峰(

C

)

#吸收峰特征由分子内部结构引起!是物质的固有属

性!可以作为混合物成分检测时的重要特征!有效准确地提

取这些特定吸收峰的参数!是提高识别率的关键#

曲线拟合是进行吸收峰提取的重要方法#多峰拟合算法

可以将复杂曲线拟合成多个标准峰函数之和!如高斯函数"

洛伦兹函数等!从而提取到光谱曲线中存在的吸收峰参

数(

>

)

#纯净物的吸收峰参数容易提取!但混合物的光谱曲线



是多类物质光谱的近似线性叠加!可能会出现吸收峰相互重

叠的情况#目前多峰拟合算法以各种寻峰算法结果为基础确

定吸收峰所在的大致位置和数量!在混叠光谱中很难准确定

位吸收峰(

R+=

)

#

为了提高混叠状态的吸收峰定位精确度!可以分别对寻

峰和拟合两个过程进行优化#

T:7

等(

A

)利用遗传算法对高斯

拟合进行优化!得到葡萄糖水溶液近红外光谱的吸收峰参

数#

H:Y%

2

3E3

(

;"

)在
e

光谱中成功利用模拟退火算法优化高

斯拟合算法#通过引入遗传或退火算法进行优化!确定吸收

峰参数的最优值!能够有效减少多峰拟合的误差#但这些方

法需要在优化前事先指定吸收峰的数目!无法实现对各种光

谱曲线的自适应处理#另一方面可以优化寻峰算法的准确

性!有研究使用基于小波变换的脊线寻峰法和一种新型脊线

校正方法!能够更准确地提取出激光光谱中的混叠峰#而毕

云峰等先用对称零面积变换寻峰方法确定吸收峰的个数和初

步的峰参数!再以
c-Q-49-0

G

+H30

^

:305/

方法对获得的参数

进行拟合优化#上述方法先寻找到吸收峰的位置!再进行高

斯峰拟合!通过优化寻峰方法提高了对混叠峰的分辨能力#

但这些方法分成了寻峰和拟合两个步骤!寻峰过程中得到的

吸收峰信息不一定是最优的拟合结果#

为了更准确地识别定位混叠峰!研究中利用了遗传算

法!但与其他文献中使用遗传算法直接求解最优拟合参数的

方法不同!是将寻峰和拟合两个步骤融合#首先以大幅度平

滑后的曲线波谷为分界点分割光谱曲线!通过遗传算法选择

最佳的区间组合进行拟合!得到吸收峰频率近似值!拟合时

用峰数递增条件计算每个区间内最佳峰数#最后对吸收峰频

率进行微调优化!输出吸收峰频率"峰高参数#使用太赫兹

光谱仪测量
;"

类纯净物及其构成的混合物并处理#结果表

明!该算法能够提高在混叠光谱中吸收峰的分辨能力!对吸

收峰的定位更加准确!且具有一定对不同物质自适应处理的

能力#

;

!

算法与原理

&%&

!

多峰拟合算法

光谱仪测量得到的频谱曲线是一条由离散数据点组成的

曲线#多峰拟合算法是光谱曲线拟合的常用算法!通常使用

高斯峰或洛伦兹峰对光谱曲线进行拟合#本文采用高斯峰对

光谱曲线进行拟合!但本文算法对洛伦兹峰和其他峰型也同

样适用#通过一系列单个高斯峰去拟合光谱曲线!单个高斯

峰方程为
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分别是第
6

个高斯峰的峰高"频率位置"

峰宽#由于未知的参数较多!直接拟合所有参数计算复杂#

传统的高斯多峰算法需要先用寻峰算法找到高斯峰的大致位

置!确定高斯峰的数目!以寻峰结果为起点迭代优化使得拟

合误差最小#

由于本算法在进行拟合前!先用寻峰算法确定高斯峰大

致位置及数量!寻峰算法的结果不一定是拟合的最优解#而

且寻峰算法通常忽视了峰之间的相互关系!导致对混叠峰的

辨别能力和定位能力较弱!峰高"峰宽等参数存在较大偏

差#

&%$

!

遗传算法求解最优拟合子区间

将寻峰过程和拟合过程融合在一起!可以有效地提高多

峰拟合提取吸收峰的精度#但是在未确定吸收峰数和吸收峰

位置的情况下!对整个光谱同时进行处理计算相当复杂#将

光谱划分成若干个子区间!分别进行曲线拟合是个比较好的

方法#

假设所有高斯峰幅值均为正值!光谱曲线中不含有噪

声!当曲线中每两个高斯峰之间均没有重叠的时候!两个高

斯峰可以通过曲线的波谷%幅值相同的多个极小点在本文中

只算作一个波谷点&进行划分#因此提出以光谱曲线波谷作

为分界点!将曲线划分成一个个子区间#然后子区间之间再

进行组合!相互依赖关系较大的区间组合一起进行高斯多峰

拟合!使用遗传算法得到最佳的子区间组合!即获取拟合误

差最小的区间组合#

有相关文献在光谱特征提取中使用遗传算法!但大多都

是用来选择其中若干个特征最明显的区间或频率点(

;;+;#

)

#也

有文献采用遗传算法直接最优化高斯峰参数!实现拟合误差

的最小化!这类方法需要事先指定吸收峰的个数(

A

)

#由于不

同物质的光谱曲线吸收峰个数一般不同!直接指定吸收峰个

数无法实现对物质特征的自适应提取#而本方法与这些方法

有所不同!通过波谷将光谱区间分成若干子区间!再通过遗

传算法找到子区间的最优组合!实现高斯多峰拟合最优区间

的选择#详细算法如下

%

;

&种群初始化#基因序列
>

初始化即长度为
L

的全
;

二进制序列!其中
L

为光谱曲线的波谷数#

L

个波谷加上光

谱曲线的两端一共将曲线分成
Ln;

个子区间#每个二进制

数字分别依次代表一个子区间的状态%第一个或最后一个子

区间的状态固定!组合后至少要有一个子区间&!

;

代表该子

区间独立作为拟合区间!

"

代表该子区间与上一子区间合并

作为一个整体拟合区间#全
;

序列代表初始状态是直接以波

谷划分区间!区间无任何组合#

%

#

&个体变异#每段基因序列的每一个基因都有一定概

率进行取反运算#不同于传统的遗传算法!由于种群初始化

不是随机值!而是相同的值#因此首先进行基因变异运算#

%

*

&种群交叉#每段基因序列之间有一定概率交换范围

随机的若干片段#为保证最优个体的存在!每次变异之后加

入上一代的最优基因序列!最优基因序列初始化为全
;

序

列#

%

!

&基因译码#将基因序列转换为子区间组合#设
c

为

组合后的子区间分界点!若某个基因为
;

!则将对应的分界

点加入到
"

中!若为
"

则跳过#

%

C

&计算适应度#使用高斯多峰拟合算法对每一种区间

组合进行测试!每个子区间在拟合时使用
;'*

节所述的最优

吸收峰数判断方法确定峰数#设在某一区间组合下拟合得到

的均方根误差为
@H,N

!则适应度
S

6P

(见式%

#

&)

S

6P

1

;

@H,N

%

#

&
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判断是否已经达到迭代最大次数!若是则输出当前最佳

适应度对应的区间组合和对应的吸收峰频率值!遗传算法结

束#

%

>

&自然选择#根据每个基因片段适应度与所有基因片

段适应度之和的比例确定每个基因片段的复制次数!同时限

制复制最大值"最小值#当新一代种群个体数不足时!复制

当前最好个体至固定数目#跳回到第%

#

&步进行下一代的变

异#

&%9

!

最优吸收峰数判断

通过波谷可以将光谱曲线划分为若干个子区间!但每个

子区间内的拟合吸收峰数并不确定#一般来说!吸收峰越

多!拟合精度越高!但越有可能使吸收峰的信息受损#例如

将一个峰高较大的高斯峰拆分成两个较小的高斯峰#一般做

法是通过寻峰算法确定高斯峰数!但结果不一定是拟合的最

优解#

由于峰高较大的高斯峰结果较为可信!因此研究中采用

了包含峰高在内的复合判据判断最优吸收峰数#通过下列峰

数递增最优化方法确定每个子区间内的拟合高斯峰数!即通

过改变实际拟合的高斯峰数
9

使得式%

*

&取最大值
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/
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&
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式%
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&中
2
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表示第
6

个高斯峰的峰高!

-00%0

是拟合误差!

$

和
9

分别是该子区间在大幅度平滑情况下的波峰数和实际

拟合的波峰数#

T

;

!

T

#

和
T

*

是给定常数#

在未确定峰位置时进行高斯多峰拟合!拟合高斯峰的中

心位置有可能严重偏离拟合区间!因此在式%

*

&的基础上!

还需要根据偏离程度进行衰减!通过改变
9

使得
7

#

取最大

值!见式%

!

&,式%

>

&

!
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D
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D
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D
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#
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D
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/

;
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;
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&

式%

!

&中
S1/30/

和
S-45

分别为该拟合区间的起始频率和结束频

率!式%

C

&中
(;

%

!

6

&是在(

;

!

#

)内单调递减的函数!研究中采

用线性递减函数#

"

/

5

6

/

;

#

&%A

!

特征提取算法整体流程

!!

特征提取算法整体流程图如图
;

所示#首先采用惩罚最

小二乘法平滑光谱曲线!得到大幅度平滑情况下的曲线波谷

点和波峰数#然后通过非对称最小二乘法得到基线!用小幅

度平滑时得到的曲线减去基线并去掉其他光谱测量中的异常

数据!得到预处理后的光谱曲线#

!!

以上述曲线波谷点为分界点将预处理后的曲线划分为若

干个区间!光谱幅值取对数后通过遗传算法不断多峰拟合测

试得到最优的子区间组合!同时得到各个区间内的吸收峰频

率近似值#拟合时每个区间内的拟合峰数通过最优峰数判断

方法确定#最后用预处理后的光谱数据对吸收峰频率"峰高

等参数进行微调优化!得到最终拟合的吸收峰参数#

图
&

!

本文特征提取算法流程图

)*

+

%&
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!

吸收峰匹配识别算法

由于每个物质的吸收峰数目不等!很难将从光谱曲线提

取到的特征直接输入常用分类器中进行处理#本文提出一种

吸收峰匹配识别算法!实现了不同吸收峰数目间光谱曲线的

匹配#

设待定物质的吸收峰集合
7k

3

S;

!

S#

!5!

S9

4!从标

准物质数据库中取其中一种标准物质进行对比!其吸收峰集

合
7Jk

3%

S

J

;

!

%

;

&!%

S

J

#

!

%

#

&!5!%

S

J

$

!

%

$

&4#其中
S6

是待

定物质第
6

个吸收峰的频率!

S

J

6

是标准物质第
6

个吸收峰的

频率!

%

6

是第
6

个标准吸收峰的类间平均频率距离#

依次取出标准物质的第
6

个吸收峰信息!找到待定物质

中频率位置最近的吸收峰!即使得式%

R

&成立

S

"

1

30

G

E74

S

'

#

7

N

S

J

6

D

S

'

N

E74

N

S

J

6

D

S

'

N

$

%

%

&

'

"

%

R

&

其中
%

"

为给定常数!当找不到
S

'

使式%

R

&成立时!该吸收峰

匹配程度为
"

!继续计算下一吸收峰#否则该吸收峰的匹配

程度计算如式%

=

&

P

6

1

(#

%

N

S

"

D

S

J

6

N

!

%

6

& %

=

&

其中
(#

%

&

!

G

&是单调递减函数!研究中采用椭圆函数!见式

%

A

&

C"!
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(#

%

&

!

G

&

1

;

D

&

#

A

G槡 #

%

A

&

!!

循环直至该标准物质的所有吸收峰均判断完毕!待定物

质与该标准物质的相似度计算如式%

;"

&

17E7&307/

21

;

D

;

D

5

E3/.M

% &槡 9

$

.

$

6

1

;

P

6

%

;"

&

式中
5

E3/.M

是待定物质中已经被匹配的吸收峰数目#依次将

该待定物质与数据库中的标准物质比较!待定物质即为相似

度最大的标准物质#

#

!

结果与讨论

$%&

!

仪器及方法

实验选用日本爱德万公司的
L6,R!""

太赫兹光谱仪系

统!如图
#

所示#光谱仪频率范围为
"

%

CL[X

!频率分辨率

为
R'>P[X

#在
#Cs

"

=V

相对湿度的相对稳定环境下进行

实验#实验中所用的化学试剂均采购于广州东巨实验仪器等

专业化学试剂公司!纯度均在
AAV

以上#固体粉末样品制备

过程如下'

%

;

&取样#用电子分析天平称量一定量粉末#

%

#

&研磨#用玛瑙研钵研磨粉末!充分研细#

%

*

&烘干#将固体粉末和其他工具置入烘干机中!在
!C

s

下烘干
;

%

#M

#

%

!

&混合#将待混合的固体粉末置于试管中!将试管固

定在旋涡混合器上
CE74

!充分混合均匀#

%

C

&压片#使用
;"/

千斤顶压片机和压片模具对固体粉

末加压
#E74

!压成厚度约
;'CEE

!直径约
;*EE

的固体压

片#

%

>

&测量厚度#用电子游标卡尺测量压片厚度!在不同

位置测量三次取平均值#

图
$

!

,>:BAHH

太赫兹光谱仪实物图

)*

+

%$

!

@-7;778;-.,>:BAHH;.05-.0;X<

/

.2;07

+

05

/

-

$%$

!

纯净物特征提取与识别

取葡萄糖"乳糖"果糖等
;"

种常见纯净物按照上述制样

方法制作压片!重复测量
*"

次#随机选取
#"

次测量数据作

为训练集!其余
;"

次数据作为测试集#采用
;'C

节提出的算

法对光谱数据进行处理!由于纯净物的吸收峰一般没有混

叠!用较少的标准峰去拟合即可!式%

*

&中的参数设置为
T

;

k

"'!

!

T

#

k*

!

T

*

k;"

#其中乳糖单次测量的吸收系数谱拟合

结果如图
*

所示!截取其中信噪比较高的频段(

"'*

!

#

)!可

以看到在预处理后乳糖的吸收系数谱主要由四个吸收峰组

成#拟合后可以同时得到吸收峰频率"峰高"峰宽等吸收峰

信息#

图
9

!

本算法处理乳糖吸收系数谱的结果

)*

+

%9

!

,-.0.<D3;78;-.53

+

70*;-6*1;-.;-.<*<870

/

072.<<*1

+

;-.352;7<.5=<70

/

;*7127.88*2*.1;<

/

.2;0D6

!!

由于在测量中存在各种误差!同一物质每次测量时提取

到的吸收峰特征不尽相同!吸收峰的位置"参数可能会出现

不同程度的漂移!甚至出现峰高较大的假峰#为了确定某一

物质的特征吸收峰数量!并尽可能精确地确定纯净物光谱中

的吸收峰!提出使用密度聚类算法确定同一物质在多次测量

中的共同吸收峰#由于吸收峰峰高波动较大!仅根据吸收峰

频率位置确定吸收峰之间的密度关系!当两个吸收峰频率差

值小于
"'";L[X

时!则认为它们密度相连#乳糖
#"

次测量

的吸收峰聚类效果如图
!

所示!取同一类吸收峰的平均频率

作为该物质的特征吸收峰#通过这一方法可以得到纯净物的

吸收峰平均频率"平均峰高"平均频率距离等参数!其中吸

收峰频率汇总如表
;

所示#由于光谱仪设备所限!频率较高"

吸收性较强的吸收峰难以检测#表中所列吸收峰频率与太赫

兹光谱数据库%

M//

)

'**

/MX59'%0

G

*&中的吸收峰频率在误差允

许范围内一致(

;*

)

#

图
A

!

乳糖吸收峰密度聚类结果

)*

+

%A

!

,-.0.<D3;784.1<*;

C

23D<;.05=<70

/

;*71

/

.5S<78352;7<.

>"!
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表
&

!

纯净物吸收峰汇总

,5=3.&

!

:D6650

C

78

/

D0.<D=<;512.<5=<70

/

;*71

/

.5S

物质 吸收峰频率*
L[X

葡萄糖
;'#=;

!

;'!*C

!

#'"="

乳糖
"'C*"

!

;';A#

!

;'*R"

!

;'=;!

果糖
;'*"*

蔗糖
;'!!#

麦芽糖
;'"A!

!

;'C=R

!

;'AA"

山梨酸钾
"'A*R

苯甲酸
"'>#A

!

"'=R>

!

;'"=*

苯甲酸钠
"'=**

叔丁基氢醌
"'=CR

!

;'"!R

滑石粉
;';C#

!!

以表
;

中所列的数据作为标准吸收峰数据!采用
;'C

节

所述的吸收峰匹配识别算法对测试集进行识别!识别结果汇

总如表
#

所示#表中的物质含量如果为
;""V

!说明该样本

仅由该物质组成!不含有聚乙烯#麦芽糖"山梨酸钾"滑石

粉等物质由于吸收性太强或者不易压片成型!需要加入一定

量的聚乙烯!这些样本的剩余含量均为聚乙烯#聚乙烯对太

赫兹波的透过性很强!只起到稀释"粘结的作用!基本不影

响被测物质的吸收峰频率#表
#

中还列出了
;"

次识别过程

平均相似度前二的物质!由于葡萄糖"蔗糖具有相似的吸收

峰'

;'!*C

和
;'!!#L[X

!使得两者的相似度相当高!但吸收

峰匹配算法均能将两者识别开来#总体来说!对
;"

种纯净物

%不考虑聚乙烯&的识别率为
;""V

!最大相似度均在
A"V

以

上!证明了所提出吸收峰特征的准确性和吸收峰匹配算法的

有效性#

表
$

!

纯净物识别结果汇总

,5=3.$

!

:D6650

C

78

/

D0.<D=<;512.<0.27

+

1*;*710.<D3;<

物质
最大平均

相似度

第二平均

相似度
识别率

;""V

乳糖 乳糖%

A='=V

& 无%

"V

&

;""V

;""V

葡萄糖 葡萄糖%

AA'#V

& 蔗糖%

>R'#V

&

;""V

;""V

果糖 果糖%

A=';V

& 葡萄糖%

='=RV

&

;""V

;""V

蔗糖 蔗糖%

A#'RV

& 葡萄糖%

#A'RV

&

;""V

C"V

麦芽糖 麦芽糖%

A>';V

& 苯甲酸%

;C'#V

&

;""V

C"V

山梨酸钾 山梨酸钾%

A!'*V

& 乳糖%

"'==V

&

;""V

;""V

苯甲酸 苯甲酸%

A!'AV

& 麦芽糖%

#;'>V

&

;""V

;""V

苯甲酸钠 苯甲酸钠%

A='>V

&叔丁基氢醌%

;'**V

&

;""V

A"V

叔丁基氢醌 叔丁基氢醌%

A='!V

&苯甲酸%

#;'"V

&

;""V

RCV

滑石粉 滑石粉%

AA'#V

& 无%

"V

&

;""V

$%9

!

混合物特征提取与识别

取上述纯净物若干按照特定的比例制作若干种二元混合

物压片!重复测量
#"

次#首先对混合物光谱进行预处理!然

后分别采用本文算法和二阶导数寻峰算法进行处理#式%

*

&

中的参数设置为
T

;

k"'R

!

T

#

k"'C

!

T

*

kC"

!以尽可能分辨

混叠光谱中的吸收峰#图
C

为本文算法处理
!"V

葡萄糖

!"V

乳糖压片的结果!剩余含量为聚乙烯$图
>

是将同样预

处理后的光谱导入
?07

G

74A'!

中!采用二阶导数寻峰和高斯

多峰拟合后剔除明显假峰的拟合结果#两种方法提取的吸收

峰结果统计如表
*

所示!表中二阶导数法简称为导数!由于

光谱仪频率分辨率为
R'>P[X

!所以平均偏差在
=P[X

左右

均为正常范围#光谱中没有混叠的峰很容易被识别出来!对

于这种吸收峰两种方法得到的频率非常接近!但二阶导数法

存在的假峰更多%图
>

中的
;'RA!

和
#';#RL[X

&#而葡萄糖

;'#="L[X

的小峰被乳糖
;'*R"L[X

的吸收峰所掩盖!一般

方法难以检测#二阶导数法只能检测出
R"V

的混叠峰!且定

位精度较差$而本算法不仅提高对该混叠峰的识别率至

ACV

!而且精确到了
;'#=;L[X

!与葡萄糖纯净物的提取结

果
;'#="L[X

非常接近#

图
G

!

对葡萄糖
L

乳糖混合物的多峰拟合结果

)*

+

%G

!

KD3;*L

/

.5S8*;;*1

+

0.<D3;=

C

;-.6.;-74*1

;-*<;-.<*<78

+

3D27<.L352;7<.6*F;D0.

图
I

!

二阶导数法寻峰后葡萄糖
L

乳糖混合物的多峰拟合结果

)*

+

%I

!

KD3;*L

/

.5S8*;;*1

+

0.<D3;78

+

3D27<.L352;7<.6*F;D0.58;.0

/

.5S8*14*1

+

=

C

<.27144.0*J5;*J.6.;-74

表
9

!

不同方法提取的吸收峰频率结果对比

,5=3.9

!

N76

/

50*<71785=<70

/

;*71

/

.5S<80.

f

D.12

C

2532D35;.4=

C

4*88.0.1;6.;-74<

标准值

*

L[X

平均值*
L[X

平均偏差*
P[X

识别率*
V

本文 导数 本文 导数 本文 导数

"'C#A "'C#A "'C#A ;'!C* "'=;; ;"" ;""

;';A" ;';== ;';=A #'=## ;'!R; ;"" AC

;'#=" ;'#=; ;'*;> #'"A> *>';> AC R"

;'*>= ;'*R" ;'*R! *'A*" C'CAC ;"" ;""

;'!*C ;'!!> ;'!*! ;"'=; ;'*R! ;"" ;""

;'=;" ;'=;* ;'="= >'!#> C'R"! ;"" ;""

#'"=" #'"=" #'"=# *'*;A !'A;" ;"" ;""

R"!
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表
A

!

混合物识别结果汇总

,5=3.A

!

:D6650

C

786*F;D0.0.27

+

1*;*710.<D3;<

混合物

最大

平均

相似度

第二

平均

相似度

第三

平均

相似度

前二

识别

率*
V

前三

识别

率*
V

!"V

葡萄糖

!"V

乳糖

乳糖

%

R*'AV

&

葡萄糖

%

>C'#V

&

蔗糖

%

*A'AV

&

;"" ;""

C"V

果糖

C"V

蔗糖

果糖

%

>;'"V

&

蔗糖

%

CR'!V

&

葡萄糖

%

##';V

&

A" AC

!"V

葡萄糖

!"V

麦芽糖

葡萄糖

%

>R';V

&

麦芽糖

%

C='"V

&

蔗糖

%

!*'"V

&

RC ;""

!"V

乳糖

!"V

麦芽糖

乳糖

%

>;'"V

&

麦芽糖

%

CR'"V

&

苯甲酸

%

='=CV

&

;"" ;""

C"V

苯甲酸

C"V

苯甲酸钠

苯甲酸

%

R*'CV

&

苯甲酸钠

%

!R'!V

&

叔丁基氢醌

%

##'*V

&

A" AC

R"V

苯甲酸

*"V

山梨酸钾

山梨酸钾

%

CA';V

&

苯甲酸

%

!"'*V

&

叔丁基氢醌

%

='#>V

&

A" ;""

!!

对混合物的其他识别结果汇总如表
!

所示#表中
>

类混

合物光谱均存在不同程度的混叠!同时列举了
#"

次测量结

果平均相似度前三的物质以及前二"前三识别率#由于能够

检测到的蔗糖吸收峰只有一个且与葡萄糖非常接近!很难在

混合物中确定是否含有蔗糖!导致葡萄糖
+

麦芽糖的前二识

别率偏低#综上所述!对
>

类混合物的平均前二"三识别率

分别达到
A"'=V

和
A='*V

!证明了提取到的吸收峰特征能

够有效应用于混合物成分检测#

*

!

结
!

论

!!

传统多峰拟合算法难以检测和精确定位混叠状态的吸收

峰#为了解决上述问题!提出以大幅度平滑后的曲线波谷为

分界点将曲线划分成若干个子区间!然后通过遗传算法获得

多峰拟合的最优子区间组合和吸收峰频率!在每个子区间内

通过峰数递增最优化方法确定拟合的最优峰数#最后以纯净

物吸收峰参数为标准数据!通过基于吸收峰特征的光谱匹配

识别算法对物质进行识别#实验结果表明!本算法对混叠光

谱中混叠吸收峰的分辨能力和定位精度比二阶导数寻峰后拟

合的传统算法更优!提取到的吸收峰特征能够准确识别在光

谱混叠情况下的混合物成分#该算法对于太赫兹光谱混合物

成分检测有重要意义#

但是该方法仅将吸收峰频率特征用于物质识别!很难区

分含有频率接近的吸收峰的物质#下一步工作需要研究如何

更精确提取混叠状态下的峰高"峰宽等吸收峰其他特征!并

设计包含吸收峰频率"峰高"峰宽等特征的物质成分检测算

法#

V.8.0.12.<

(

;

)

!

D3Z/-0bD

!

P:

G

&7-//3P J<643&

2

/7.3&TM-E71/0

2

!

#";;

!

=*

'

!*!#<

(

#

)

!

[34

G2

%H<b3

)

34-1-b%:043&%K6

))

&7-5IM
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