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摘
!

要
!

由于轻元素自身特征
:

射线以及测量元素间特征
:

射线的相互干扰!受仪器能量分辨率的影响!

实测
:

射线荧光光谱会产生严重重叠$以色谱分离度
48

作为计算谱峰重叠程度的指标!

48

低于
"UR

的重叠

峰作为研究对象!提出一种峰锐化法结合双树复小波变换分解低分离度重叠峰的新方法!并对模拟
:

射线

荧光光谱和实测
:

射线荧光光谱进行了新方法的验证$首先!在详细介绍峰锐化法和双树复小波变换分解

重叠峰原理的基础上!通过仿真结果发现+当
48h"U)-

时!两种方法皆不能单独实现重叠峰的分解)然而!

峰锐化法处理后的信号不仅保留了原始信号的峰位特征!还出现了分离度明显变大的现象$因此!可以通过

调节峰锐化法的权值实现对低分离度重叠峰的初步锐化!再对锐化后的信号做双树复小波变换!结果实现

了对模拟重叠峰的分解!验证了新方法分解低分离度重叠峰的优越性$其中!双树复小波变换的分解层数为

+

!

!

层!第一层选择
&<9A

0

D

M

#

0

E

滤波器!第一层以上选择
f

D*%N3

0

7

滤波器!且当细节系数放大倍数为
(

!

("

时!重叠峰的分解结果更准确$然后!模拟了
_

元素
_

&

能量峰与其
_

'

能量峰的重叠光谱%

48h"UKK

&以及

H<

元素
_

'

能量峰与
S1

元素
_

&

能量峰的重叠光谱%

48h"U)K

&!用新方法对谱线进行处理!结果实现了重

叠峰分解!且分解后峰位和峰面积的相对误差分别在
(4

和
!4

以内!验证了该方法分解光谱中低分离度重

叠峰的可行性$最后!用新方法对实测的
S9

元素
:

射线荧光光谱进行处理!最终也实现了重叠峰分解!且

分解后的峰位相对误差分别为
"U-4

和
"UG4

$结果证明+峰锐化法结合双树复小波变换能够有效分解低分

离度重叠峰!且在解决
:

射线荧光光谱中谱峰严重重叠的问题上具有实用性$

关键词
!

:

射线荧光光谱)低分离度重叠峰)峰锐化)双树复小波变换)重叠峰分解
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引
!

言
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:

射线荧光光谱分析是一种重要的放射性检测方法!广

泛的应用在地质#环境和考古等领域$重叠峰分解是
:

射线

荧光光谱分析中至关重要的一步$近年来!国内外研究人员

提出了多种重叠峰分解方法!主要包括+导数法,

(

-

#小波变

换法,

+?)

-以及
b11D3<7?̂ 1=7

反卷积法,

K?R

-等$当重叠峰分离度

较低时!上述方法很难实现分峰或分峰结果误差大$林兆培

等,

!

-将二阶微分与小波变换结合用于分解色谱重叠峰!其仿

真实验仅对分离度大于
"UK

的重叠峰实现了分离!且没有对

其分离结果的误差进行分析$罗海军等,

G

-提出峰锐化法可以

减小峰宽!从而提高信号的分辨率$朱晨超等,

-

-将双树复小

波变换与实数小波变换进行对比!结果发现双树复小波变换

能够分解分离度更低的重叠信号且分峰结果更准确$当试样

中存在
:

射线能量十分接近的元素时!

:

射线荧光光谱的谱

峰会严重重叠甚至完全重叠$针对这一问题!提出了一种峰

锐化法结合双树复小波变换分解低分离度重叠峰的新方法!

来解决
:

射线荧光光谱中谱峰严重重叠的问题$
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!

原
!

理

#"#

!

峰锐化法理论

传统峰锐化法是通过将原始信号与其负的二阶微分处理

后的信号的加权相加,

G

-

!表达形式如式%

(

&

9

!

:

#

+

:

%

+

&

%

(

&

式%

(

&中!

9

为经过锐化后的重叠信号!

:

为原始重叠信号!

:

%

+

&为二次微分处理后的信号!

+

为加权因子$经二阶微分运

算后的信号极值点位置与原始信号极值点位置一致!用式

%

(

&对重叠信号进行变换!可以突出原始信号的峰位特征!

从而实现重叠峰分解$其中!

+

的值越大!峰的锐化程度越

大$

#"!

!

双树复小波变换理论

近年来!利用小波变换对重叠峰进行分解受到了广泛使

用$传统离散小波变换系数存在正负震荡!且在下采样过程

中!容易产生混叠现象,

T

-

$

_%&DE2A

M

等提出双树复小波变换

%

PB?SCB

&算法!该算法具有近似平移不变性以及完美重构

性的特点,

("

-

$

双树复小波变换算法采用两棵独立的实数小波变换树对

信号进行分解与重构!表达式如式%

+

&

$
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;

&
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*
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;
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<

,

$

O

%

;

& %

+

&

其中!

$

*

%

;

&为实部实数小波!

$

O

%

3

&为虚部实数小波$在双

树复小波分解与重构过程中!两棵实数小波变换树的采样点

具有互补性!使得两树的分解系数可以充分利用$双树复小

波变换的分解与重构过程%三层为例&如图
(

所示$其中!

*

"9

!

*

"E

!

O"9

和
O"E

为低通滤波器!

*

(9

!

*

(E

!

O(9

和
O(E

为高通滤

波器$

图
#

!

双树复小波的分解"

%

#与重构"

&

#过程
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!!

双树复小波变换分解重叠峰的步骤如下+

%

(

&选择适当的分解层数和滤波器组!对原始重叠信号

进行双树复小波分解!分解后可以得到各个尺度的细节系数

2

=

(

)

=

+

)3)

=

,

4和最终分解尺度的近似系数
"

,

$

%

+

&选择某一分解尺度
>

下!能表征原始信号的细节系

数
=

?

!并用大于
(

的倍数
&

乘以该细节系数!对其放大$

%

)

&用放大后的细节系数代替原细节系数!与其他复小

波系数进行重构!通过调节放大倍数
&

!实现对重叠峰不同

程度的分解$

#";

!

峰锐化法结合双树复小波变换分解低分离度重叠峰

分离度
48

是色谱分析中用来判断两相邻色谱峰分离情

况的一个指标$其定义为两峰保留时间的差值与两个单峰峰

宽平均值的商,
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-

$

48

!

+

%

;

+

#

;

(

&

5

(

<

5

+

%

)

&

其中!

;

+

和
;

(

分别为两相邻谱峰的保留时间!即
;

+

';

(

为相

邻峰的峰位差)

5

(

和
5

+

分别为两个峰的峰宽$即
48

越小!

谱峰重叠程度越高$

多个高斯函数叠加模拟重叠峰可用式%

K

&形式表示

:
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其中!

,h(

!

+

!3!

@

表示重叠的高斯峰个数)

2

,

表示各个

高斯函数的峰值)

A

,

表示各个高斯峰的峰位)

"

,

表示各个高

斯峰的标准差$

即两组分高斯重叠信号的分离度表达式如式%
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模拟两组重叠峰如式%

!

&和式%
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分离度
48

分别为
"UR!

和
"U)-

$实验采用
_%&

O

DE2A

M

等,

(+

-设计的
a?D*%N3

结构的双树复小波变换进行信号处理$

在双树复小波变换分解重叠峰的过程中!随着细节系数的放

大!信号的高频部分变大!则重叠峰的分离程度会变大$但

当选取的放大倍数太大时!峰形会严重失真!造成重叠峰分

解的结果不准确$通过大量仿真结果发现+双树复小波变换

的细节系数放大倍数控制在
(

!

("

范围内!分解层数在
+

!

!

之间!第一层采用
&<9A

0

D

M

#

0

E

滤波器!第一层以上采用

f

D*%N3

0

7

滤波器时!重叠峰的分解结果更准确$分别使用峰

锐化法和双树复小波变换对两组重叠信号进行处理!结果如

图
+

所示$

图
!

!

模拟重叠峰分解结果对比

%

9

&+

48h"UR!

)%

E

&+

48h"U)-

:6

1

"!

!

M(+-<

/

-0(35(04',0-*06<4'%,(3-=(5'%

//

62

1/

(%[

%

9

&+

48h"UR!

)%

E

&+

48h"U)-

!!

得出结论+当
48h"UR!

时!两种方法都实现了重叠峰分

解)当
48h"U)-

时!后一组分高斯峰的特征已经几乎无法识

别!两种方法都没有实现对该低分离度重叠峰的分解$而用

峰锐化法处理后的信号出现峰形变尖!谱宽变窄!即分离度

48

增大的现象$对锐化后的信号进行双树复小波变换$图
)

中!

=

(

!

=

+

!3!

=

R

为原始信号复小波分解的五层细节系数!

==

(

!

==

+

!3!

==

R

为锐化后信号复小波分解的五层细节系

数$可以发现!

==

)

和
==

K

能较好表征两组分重叠峰的特征!

且分离度较大$选择第三层细节系数进行放大!式%

G

&的重

叠峰分解结果如图
K

所示!结果表明+峰锐化法结合双树复

小波变换能够实现对低分离度重叠峰的分解$

图
;

!

双树复小波分解的细节系数

:6

1

";

!

$B(3(,%6'+-(**6+6(2,0-*,B(34%'F,5((+-<

/

'(@A%=('(,3(+-<

/

-06,6-2

+

!

仿真实验

!!

对照
:

射线能量表+

_

元素的
7

%

为
)U)()g<d

!

7

&

为

)UR-Tg<d

!能量相差
+G!<d

)

H<

元素的
7

&

为
GU"RGg<d

和

S1

元素的
7

%

为
!UT)"g<d

!他们之间的能量差为
(+G<d

等$当光谱仪测量试样中包含上述元素时!光谱谱峰会严重

重叠$已知一组
_

系谱线不重叠的光谱!识别其能量峰道址
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第
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图
>

!

低分离度"

%&RD";̀

#重叠峰分解结果

:6

1

">

!

M(+-<

/

-0(35(04',0-*'-AF5(0-'4,6-2

-=(5'%

//

62

1/

(%[

%

%&RD";̀

&

作为标准能量峰道址!进行能量线性刻度+

-h"U")"G

g<d

"

F*

'(

%

"

!

RF*

的相对计数值为噪声!无实际意义&$即

_

元素
_

&

能量峰道址与其
_

'

能量峰道址分别为
(()

%

VR

&

与
(++

%

VR

&)

H<

元素
_

'

能量峰道址与
S1

元素
_

&

能量峰道

址分别为
+)R

%

VR

&与
+)(

%

VR

&$用式%

K

&模拟
:

射线荧光光

谱中存在的两组低分离度重叠峰!模拟表达式如式%

-

&和式

%

T

&$采用峰锐化法结合双树复小波变换对两组模拟重叠光谱

进行分解!如图
R

和图
!

为重叠峰分解和特征峰拟合的结果$

'

!

+"<
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#

%

(

#
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+
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<
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(++

&
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+
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KU)

&
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%

-
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!

+)<

%
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%

(

#

+)(

&

+

+

$

%

)U!

&

+

&

<

K<

%

#

%

(

#

+)R

&

+

+

$

%

+U)

&

+

&

%

T

&

!!

如图
R

和图
!

所示!模拟
:

射线荧光光谱的重叠峰都实

现了分解$图
!

中!重叠峰的分离度
48

已经低至
"U)K

$识别

分解后信号的峰位!并求出拟合后的峰面积$结果如表
(

所

示!峰位和峰面积的相对误差分别在
(4

和
!4

以内$结果表

明!峰锐化法结合双树复小波变换能较好的分解
:

射线荧光

光谱中的低分离度重叠峰!具有可行性$

图
G

!

模拟重叠光谱分解"

%

#结果和特征峰拟合"

&

#结果

:6

1

"G

!

9(04',0-*06<4'%,(30

/

(+,54<3(+-<

/

-06,6-2

%

%

&

%23+B%5%+,(560,6+

/

(%[*6,,62

1

%

&

&

图
Q

!

模拟重叠光谱分解"

%

#结果和特征峰拟合"

&

#结果

:6

1

"Q

!

9(04',0-*06<4'%,(30

/

(+,54<3(+-<

/

-06,6-2

%

%

&

%23+B%5%+,(560,6+

/

(%[*6,,62

1

%

&

&

)

!

实测
:

射线荧光光谱重叠峰分解结果

!!

实验室采用
.%?W;0

探测器测量样品!受测量环境的影

响!实测谱线的分辨率达到了
)K"<d

左右$图
G

%

9

&为实测

的
S9

元素
:

射线荧光光谱$可以看出+该谱线存在严重重

叠且无法识别出
_

'

能量峰的位置$先对光谱进行平滑以及

扣除本底处理!再用峰锐化法结合双树复小波变换分解重叠
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峰位!峰面积误差分析
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S1
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)"RU" K"U! +"GUR +)U(

相对误差(
4 (UK RU- " "

光谱!重叠峰分解结果如图
G

%

E

&所示$

!!

已知实测光谱与上述进行能量刻度的光谱是在同一仪器

和相同测试环境下测得的!即该光谱的标准峰位仍然可用上

述能量刻度公式求出$识别分解后光谱的峰位!结果如表
+

所示+

S9

元素的
_

&

能量峰与其
_

'

能量峰分解后的峰位相

对误差分别为
"U-4

与
"UG4

$结果证明了峰锐化法结合双

树复小波变换能够分解
:

射线荧光光谱中的低分离度重叠

峰且分解结果较精确!具有实用性$

表
!
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峰位值结果分析
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元素的
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能量峰
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元素的
7
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能量峰

能量(
g<d )U!T( KU"(+

标准峰位值
(+R ()!

检测峰位值
(+! ()G

相对误差(
4 "U- "UG

图
V

!

实测的
K%

元素
8

射线荧光光谱和分解结果

:6

1

"V

!

I(%045(3K%8F5%

.

*'4-5(0+(2+(0

/

(+,5%'%233(+-<

/

-06,6-25(04',

K

!

结
!

论

!!

研究了峰锐化法以及双树复小波变换分解重叠峰的原

理!提出了一种峰锐化法结合双树复小波变换分解低分离度

重叠峰的新方法$通过仿真实验结果表明!该方法能够实现

对低分离度重叠峰的分解$同时!用该方法处理了模拟重叠

光谱和实测重叠光谱!最终都实现了重叠峰分解且分峰结果

误差较小$结果表明+新方法能有效分解低分离度重叠峰!

且在解决
:

射线荧光光谱谱峰严重重叠的问题上!具有实用

性$
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