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分解模型的近红外自适应降噪方法
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在检测果蔬农药残留的近红外光谱采集过程中%往往会受噪声干扰获得低信噪比近红外光谱%且

近红外光谱中表征农药和果蔬化学组分的谱峰微弱且重叠度高%因而此近红外光谱降噪普遍存在易平滑微

弱的农药组分谱峰)或增加非测量物化学组分谱峰的危险%导致在后续以仅挖掘红外光谱谱峰特征为前提

的分类和化学组分分析中%恶化近红外光谱的分类精度)影响农药残留成分的正确分析$针对抑制近红外光

谱噪声与保持近红外光谱谱峰的矛盾%提出一种改进
/D=8<!\9'8B@!D>>

分解模型的自适应降噪方法$在该方

法的
/D=8<!\9'8B@!D>>

分解模型中%以染噪光谱与复原光谱之间残差的
T2

范数为残差项%描述高斯噪声结

构%以复原光谱信号二阶差分的
T2

范数为正则化项%惩罚复原光谱)迫使从染噪光谱中复原的光谱倾向于

梯度减少的方向%以平滑噪声)保持原始谱峰信息$该方法同时结合
T9

曲线方法%自适应地获取染噪光谱在

/D=8<!\9'8B@!D>>

优化方程中的正则化参数%并通过求解该曲线最大曲率点对应的参数获得最优正则化参

数%确保能平衡
/D=8<!\9'8B@!D>>

分解模型中正则化项和残差项%以得到较为理想的光谱复原结果$实验以

农药残留和未残留的上海青近红外光谱为基本数据)通过降噪前后信噪比)以及支持向量机分类模型的识

别率%对比分析
?<D84GI

小波分解方法)

@

C

"I

小波分解方法)互补集合模态分解方法的降噪效果$实验结果

显示%该方法在处理
$IG-0=]

信噪比染噪近红外光谱时获得了
%%G%5=]

信噪比,在实施上海青农药残留检

测中%处理训练集与测试集近红外光谱数据后%训练所得支持向量机分类模型的训练集识别率达
0%G5IH

)

测试集识别率达
-$G$IH

%此识别率明显高于上述三种方法降噪后的结果%接近于原始未染噪声光谱数据$

该方法在近红外光谱降噪方面具有明显的优势%能应用于农药残留近红外光谱检测的前期处理$

关键词
!

/D=8<!\9'8B@!D>>

分解,

T

曲线,自适应,降噪,近红外光谱

中图分类号$

145-G%

!!

文献标识码$

J

!!!

,N/

$

$,G%046

#

Z

G<@@EG$,,,9,50%

!

2,2,

"

,59$45,9,4

!

收稿日期$

2,$09,69$$

%修订日期$

2,$09,I924

!

基金项目$国家自然科学基金项目!

4$2-5$-2

%

4$5-5$6-

"%江苏省高校优势学科建设工程项目!

$46,%,0%6

"%江苏省制浆造纸科学与技术重

点实验室开放基金项目!

2,$524

"%南京林业大学青年科技创新基金项目!

3F2,$I,26

"%南京林业大学大学生创新创业训练计划项

!

2,$I.)(:'PO'4I,

"%食品安全大数据技术北京市重点实验室开放基金项目!

]O][92,$0K),2

"资助

!

作者简介$谢德红%

$0-0

年生%南京林业大学轻工与食品学院讲师
!!

B9"7<S

-

=B;DE

^

Gc<B

"^

"7<SG!D"

引
!

言

!!

农药的高效防治功能%对促进农作物增产)缓解农产品

供需矛盾有举足轻重的作用$然而%农药大量不合理使用%

导致农药残留超过食品安全标准%引发诸多食品安全问

题'

$

(

$当前一些化学)生物等检测方法精度虽高%但存在耗

时费力)破损被测物)污染环境等缺点%难以满足现代农业

快速)无损)批量及实时检测的需求$近红外光谱因其无损)

快速)无污染的特点%在农药残留定性和定量检测应用中优

势明显$但是%近红外光谱是典型的弱信号%被测物化学组

分的谱峰相对微弱且重叠度高$此外%由于近红外光谱采集

仪器和采集环境等因素%实测近红外光谱常受噪声干扰$在

后续近红外光谱数据分类中%无法有效区别此光谱中被测物

化学组分信息和噪声%进而影响分类精度$有效地去除光谱

数据中的噪声%对建立稳定性好)分类精度高的农药残留检

测的分类模型十分重要$

小波分解'

29%

(和经验模太分解!
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(可较好刻画光谱信号的特征%近些年常被

用于近红外等各类光谱信号的降噪中%并在信噪比小时有一



定抑制噪声的效果$小波分解方法是在小波分解的基础上通

过阈值手段去除噪声%因此小波分解的基函数!即小波基"和

阈值选择与染噪光谱特征的适应性对降噪至关重要$有研

究'

%

(提出利用
:>B<E

无偏风险估计!
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"有效地解决了阈值自适应问题%但小波基与

染噪光谱特征的匹配问题却鲜有研究关注$据文献'

4

(研究

发现%当小波基与被分解信号特征不匹配时%重构信号易产

生
+<??@

震荡现象$此震荡波破坏了光谱的几何特征%导致

在后续近红外光谱数据分类中易被误认为被测物化学组分的

谱峰%恶化分类精度)影响微弱的农药残留成分的正确分

析$

*Q[

克服了小波基与被分解信号相适应的要求%可将

任意特征的光谱信号分解成不同的震荡成分%即本征模态函

数!

<E>8<E@<!"D=BNME!><DE@

%

PQ)@

"%但在信号重构时易产生

混叠模态问题$混叠模态是由经验模分解的过程中信号因局

部极值在很短的时间!或很短的波段"间隔内发生多次跳变导

致的$在光谱信号染噪后%混叠模态中的信号状态很难完全

避免$为此%有学者提出了集合模态分解!
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$此方法是一种噪声协助分

析方法%因而当分解出的
PQ)@

数量比较有限时%各
PQ)@

不

可避免的存在噪声%导致重构信号的信噪比降低$互补集合

模态分解!
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(可抑制
PQ)@

里的残余噪声%但当参数选择不当

时%会产生错误成分使最后获得的
PQ)@

不能真正满足
PQ)@

的定义%导致重构信号仍会存在一些小震荡%在近红外光谱

中呈现为额外的谱峰$为了提高近红外光谱的信噪比)减少

光谱信号的失真以及额外谱峰的产生或残留)满足果蔬农药

残留定性检测的应用需求%本研究提出了
T

曲线与
/D=8<!\9
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分解模型相结合的自适应降噪方法%复原被测物表

面原始近红外光谱%为后续近红外光谱数据分类)农药残留

检测)及农药残留化学组分信息分析和挖掘奠定基础$

$

!

改进
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降噪的原理与方法

!!

/D=8<!\9'8B@!D>>

分解模型'

-

(是一种信号分离方法%广

泛用于经济数据中经济趋势和各时间点震荡波的分离$在果

蔬农药残留的近红外光谱中%用以表征被测物化学组分的谱

峰相对较弱且时常发生重叠%因而其光谱波形随波长的变化

相对缓慢%如同经济趋势的特征,通常%近红外光谱采集过

程中所产生的噪声随波长变化相对剧烈%如同经济数据中随

时间点变化的震荡波特征$因此将依据染噪近红外光谱的特

征%建立基于
/D=8<!\9'8B@!D>>

分解模型的近红外光谱降噪

的方法%并与
?<D84GI

小波分解方法)

@
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小波分解方法)

互补集合模态分解方法进行比较%验证本方法的有效性$

I2I

!
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降噪原理与方法

设被测物的原始近红外光谱!即未染噪声的近红外光谱"

为
#

i

!
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%1%
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"
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/

%其近红外光谱在采集过程中受广

义高斯噪声的污染获得染噪近红外光谱为
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!

!

+
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%它们与噪声
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!
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+

%1%

0

(

"
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%关系如下

"
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#

f

$
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下标
+

和
(

表示波长%

/

为近红外波长范围内的波长点的数

量$

利用
/D=8<!\9'8B@!D>>

分解方法降噪是通过引入一定约

束条件%将光谱信号复原为具有存在性)唯一性且适定的结

果%且此结果为受噪声干扰小的过程$已知染噪近红外光谱

信号
"

%求原始近红外光谱
#

的
/D=8<!\9'8B@!D>>

分解方法

可转化为目标函数
;

!

#

"的最小化问题

;

!
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此目标函数由残差项和正则化项两部分构成$其中%

%

"

#

#

%

2

为残差项%保证复原信号的保真度,

%

%

#

%

2

为正则

化项%约束近红外光谱
#

的波形特征,

%

!

/#2

"

d/为二阶差分矩

阵

%

i

$

#

2 $

$
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2 $
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用于惩罚复原光谱信号的震荡波动%迫使其趋向梯度减少的

方向$

%

/

%

2

表示
<

2

范数$

('

,

为正则化参数%用以调整

目标函数两部分的权重$若
(

i,

%正则化项的惩罚作用失

效%求得的复原光谱信号
#

趋于染噪光谱信号,反之%若
(1

f

j

%则正则化项惩罚起主导作用%求得的复原光谱信号
#

只会尽可能满足
%

%

#

%

2

最小%因而其复原光谱信号逼真程

度比较差)偏离原始光谱信号%甚至无法呈现原始光谱信号

的基本波形$由此可知%选择合适的正则化参数
(

%对获得最

优降噪效果至关重要$

I2!

!

正则化参数自适应获取方法

依上所析%正则化参数
(

越大)惩罚越严重%复原出的

光谱信号越平滑)含震荡波动程度越弱$虽易去除噪声%但

也存在平滑掉有利于数据分类的小谱峰的危险,反之%正则

化参数
(

越小%正则化项的惩罚作用越小%复原光谱信号则

越易残留噪声$此外%原始
/D=8<!\9'8B@!D>>

方法中的正则

化参数
+

的选择是非自适应的%选择一个固定值%难以适应

实测近红外光谱非稳定特征及实测近红外光谱信噪比有大有

小的状况$基于此%为了使正则化参数与实测染噪近红外光

谱能自适应%提出利用
T9

曲线方法'

I

(获得
/D=8<!\9'8B@!D>>

方法中的自适应值$

T9

曲线是指各正则化参数下对应复原光谱信号的残差项

%

"#

#

(

%

2

与正则化项
%

%

#

%

2

所构成的
SD

^

9SD

^

尺度曲线%

其形状接近
T

形$

<

-

#

4!

SD

^%

"

#

#

(

%

2

%

SD

^%

%

#

(

%

2

"-

(

'

,

5 !

6

"

其中%*

<

+表示
T9

曲线%

#

( 为每个
(

值下的复原光谱信号$由

式可知%每个
(

值均存在一个最优
#

( 使目标函数
;

!

#

"趋于

最小$由此%

T9

曲线上每个点则表示每个
(

值下的最小
;

!

#

"

值%其拐点表示所有最小
;

!

#

"值中最小值%且拐点处对应的

(

值则为与当前染噪光谱信号最优适应值$

2

!

结果与讨论

!!

实验采集
%6$

个上海青!一种青菜"近红外光谱样本%并

在采集的近红外光谱上人工添加广义高斯噪声作为降噪对

$54$
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象$为验证本方法的有效性%选用
?<D84GI

和
@

C
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小波基的

:(&*

阈值方法'

%

(及
3**Q[

方法'

5

(作对比%并采用信噪比

!

@<

^

E7SED<@B87><D@

%

:.&

")均方根误差!

8DD>"B7E@

a

M78B

B88D8

%

&Q:*

"及降噪光谱数据训练所得分类模型识别率评

价降噪效果$

!2I

!

实验数据

以无锡迅杰光远科技有限公司的
PJ:92,,,

近红外光谱

仪为近红外光谱采集设备%光谱仪采集参数设置如下-平均

采样次数为
%,

次%采集波段为
0,,

!

$-,,E"

%测量间隔为

$E"

$光谱采集环境-装有空调的恒温环境!

2%e

"内$采集

的实验样品为无农药残留上海青和喷洒了乐果!农药%

35/$2.1%':2

"的上海青$其中%无农药残留上海青购自农

贸市场%并通过小苏打和食盐浸泡)自来冲)蒸馏水先后冲

洗晾干,残留农药上海青则由无农药残留上海青喷晒不同浓

度配比的乐果溶液并晾干所得$其中%乐果为河南省周口市

德贝尔生物化学品工程有限生产的
6,H

乐果乳油,不同浓度

配比的乐果溶液由蒸馏水稀释所得%且稀释的最小和最大倍

数分别为
5,

倍和
$5,,

倍$实验分别采集残留农药样本
20$

个)未残留农药样本
5,

个$从农药残留样本和未残留农药样

本中分别选取
$64

个农药残留样本和
25

个未残留农药样本

构成训练样本集%剩余为测试样本集$其中%

$64

个农药残

留样本上的乐果浓度横跨最小与最大配比$

为了便于验证降噪效果%设定上述采集的近红外吸收光

谱为原始纯光谱信号%模拟叠加不同程度高斯噪声后的光谱

为实验待处理的染噪光谱$图
$

上排图为稀释
5,

倍的农药

残留样本%叠加噪声后的近红外光谱信噪比分别为
$0G,-=]

'如图
$

!

7

"(和
$IG-0=]

'如图
$

!

?

"($

图
I

!

染噪近红外光谱和其
X.

曲线

!
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降噪效果与分析

对任一组染噪近红外光谱%可利用
T9

曲线方法获得此光

谱的自适应
(

值%其步骤执行如下-先设定
(

的范围和步长%

设定
(

i,G,,$

%

,G,,2

%1%

20G000

%

%,

,然后分别计算各
(

值下残差项
%

"#

#

(

%

2

与正则化项
%

%

#

%

2

的值%在获得
T9

曲线的基础上%获取曲线最大曲率点处的
(

值,最后%在此
(

值下%利用
/D=8<!\9'8B@!D>>

方法复原的近红外光谱
#

( 即为

降噪后的近红外光谱$依上述步骤%图
$

中两组染噪近红外

光谱的自适应正则化参数分别为
,G0$

和
,G$$

%如图
$

!

7

%

?

"

下排图所示$

为了衡量)比较降噪效果%首先采用了
:.&

和
&Q:*

两个指标$其中%

:.&

值大小与降噪效果成正比%

&Q:*

值

大小则与降噪效果成反比$表
$

利用
:.&

和
&Q:*

两个指

标比较了
?<D84GI

和
@

C

"I

小波的
:(&*

阈值方法!均为五层

小波分解"

'

%

(

)

3**Q[

方法'

5

(

)以及本方法$首先%通过

:.&

和
&Q:*

值的横向比较发现%本方法的
:.&

值最大)

254$
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&Q:*

值最小%说明相对其他三种方法%本方法的降噪效果

最优$其次%结合两组染噪近红外光谱的纵向数据比较发

现%降噪方法优劣顺序未随噪声不同而变化%说明本文方法

对不同噪声的降噪效果相对稳定$

:.&

和
&Q:*

均是从全

局的角度考察降噪前后光谱相似程度%未能反映局部缺陷%

而局部缺陷恰恰容易恶化后续数据的分类精度$例如%当降

噪后光谱出现沿未染噪光谱上下波动的小波峰波谷%且波峰

和波谷构成的增加和减少的面积能相互抵消时%

:.&

和

&Q:*

则不能从数据上体现额外小波峰波谷的局部缺陷存

在%但此额外产生的小波峰波谷在后续数据分类中又极易误

认为是物质化学组分的谱峰%影响分类的精确度$因此%本

研究将继续从局部和后续数据分类精度进一步验证降噪效

果$

!!

当被测物含量有限时%其近红外光谱!或其对应化学组

分的近红外光谱谱峰"也比较弱$例如%在本实验中%上海青

本身的化学组分含量一般远高于残留农药的化学组分%因而

农药残留上海青的近红外光谱中除较弱的)反映农药化学组

分的谱峰外%主要为宽波段特征)且信号较强的上海青化学

组分的近红外光谱$此特点使得残留样本的近红外光谱与未

残留样本的近红外光谱识别度小$为了增强农药谱峰的可识

别度%在近红外光谱数据分类)判断农药残留与否的过程

中%常用导数处理方式抑制背景光谱信号!如上海青的近红

外光谱")增强目标识别物化学组分的谱峰!如农药化学组分

的谱峰"$一阶导数的处理方式是双刃剑%会增强农药化学

组分谱峰也会放大噪声等非光谱成份%但均有利于从局部判

断降噪后光谱与原未染噪光谱的相似度$因此%利用光谱一

阶导数谱图进一步评判各方法的降噪效果%如图
2

所示$

图
!

!

降噪后光谱和未染噪声光谱的一阶导数谱图

!

7

"-小波法!

?<D84GI

小波核",!

?

"-小波法!

@

C

"I

",!

!

"-

3**Q[

法,!

=

"-本方法

%0

1

2!

!

%0837;580T&70T53

4

5678<@9:7F5;5=9035;L/"3

4

56789369

4>

&=;073980

1

0=&?

!

7

"-

_7RBSB>"B>;D=

!

b<>;?<D84GIb7RBSB>\B8EBS

",!

?

"-

_7RBSB>"B>;D=

!

b<>;@

C

"Ib7RBSB>\B8EBS

",

!

!

"-

3**Q["B>;D=

,!

=

"-

O;B

A

8D

A

D@B="B>;D=

!!

图
2

各分图均为图
$

!

7

"对应染噪近红外光谱经过降噪

和一阶求导后的结果$图中实线代表降噪后光谱的一阶求导

结果%虚线则代表原未染噪声光谱的一阶求导结果$在图
2

!

7

"中%实线图谱大约于
0I,

%

$,2,

%

$$,,

%

$20,

%

$6$,

%

$5,,

和
$42,E"

等波段处呈现明显的震荡波%而此震荡波

在虚线的谱图上均不可见$由此推测%此额外震荡波为

?<D84GI

小波方法降噪所产生)非被测物化学组分%会干扰后

续光谱数据的分类)恶化分类精度,图
2

!

?

"显示
@

C

"I

小波

方法也会产生较强的震荡波,图
2

!

!

"实线图谱中虽无明显的

震荡波%但相对于虚线所示谱图%仍然呈现额外的小波峰波

谷%此小波峰波谷与某些物质化学组分的近红外二级和三级

倍频波'

0

(难以区分%也极易被误当作上海青或农药的化学组

分的小谱峰,图
2

!

=

"中实线与虚线表示的谱图比较接近%且

无明显额外的震荡波和小谱峰$由此分析可知%从局部特征

%54$
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判断%相对上述其他三种降噪方法%本方法降噪后的效果

优%也更有益于后续化学组分分析以及农药残留检测为目的

的数据分类$

表
I

!

降噪前后近红外光谱信噪比与均方根误差对比

-&+?5I

!

H9@

4

&8039=9:30

1

=&?.79.=90358&709&=;7F58997@5&=

3

W

<&85588989:7F5;5=9035;L/"3

4

56789369

4>

染噪

光谱
:.&

评价

指标
@

C

"I ?<D84GI 3**Q[

本方法

$0G,-

:.& %2G4% %2G54 %%G,- %5G-5

&Q:* ,G,$$- ,G,$$I ,G,$$$ ,G,,I2

$IG-0

:.& %$G40 %$G5, %$G-$ %%G%5

&Q:* ,G,$%, ,G,$%% ,G,$%, ,G,$,I

表
!

!

降噪前后近红外数据的
DUP

分类结果

-&+?5!

!

DUP6?&330:06&709=853<?73+&35;

;0::585=7;5=9030=

1

@57F9;3

光谱
训练集 测试集

识别数量 识别率#
H

识别数量 识别率#
H

原始光谱
$45

#

$-$ 04G60 $25

#

$-, -%G5%

@

C

"I $%$

#

$-$ -4G4$ I4

#

$-, 5,G50

?<D84GI $6I

#

$-$ I4G55 0$

#

$-, 5%G5%

3**Q[ $54

#

$-$ 0$G22 $$%

#

$-, 44G6-

本方法
$4,

#

$-$ 0%G5I $2$

#

$-, -$G$I

!!

研究近红外光谱降噪的主要目的是减少噪声对后续农药

残留检测中数据分类的干扰%从而提高训练所得分类模型的

拟合能力和泛化能力$由此%对染噪训练样本数据和测试样

本数据降噪处理后%再经过一阶导数预处理)主成分分析

!

'3J

"选取十维特征的前提下%建立检测农药残留与否的支

持向量机!

:LQ

"

'

$,

(分类模型%并分别通过训练样本数据和

测试样本数据获得此分类模型的识别率%以进一步评价降噪

方法优劣$表
2

比较了原未染噪光谱及四种方法降噪后光谱

的分类效果$由分类原理可知%上述额外震荡波和小谱峰的

存在%会导致分类数据在特征空间的分布结构发生变化%不

仅影响训练所得分类模型拟合数据的能力%更会恶化分类模

型的泛化能力!即正确识别非训练近红外光谱数据所属类别

的能力"$表
2

中的数据显示了与理论推导一致的结论$由表

2

中的分类模型的识别率还可发现%本方法降噪后的光谱数

据训练所得的
:LQ

分类模型%其训练集和测试集的识别率

远高于其他三种方法的结果%接近原始无噪声近红外光谱数

据的结果$此结果表明%本方法降噪效果优良%且对分类模

型的准确率影响最优$

%

!

结
!

论

!!

提出了一种改进
/D=8<!\9'8B@!D>>

分解模型的自适应近

红外光谱降噪方法%充分利用
/D=8<!\9'8B@!D>>

分解模型中

正则化项对复原光谱的惩罚作用%迫使复原光谱倾向于梯度

减少的方向%并结合
T9

曲线方法自适应地获取了
/D=8<!\9

'8B@!D>>

分解模型中正则化参数%从而实现了染噪近红外光

谱自适应降噪的目的$实验从信噪比)均方根误差及分类模

型识别率数据证明了本降噪方法具有一定的优越性%可为近

红外光谱定性检测提供可靠的噪声预处理方法$
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