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基于深度学习的太赫兹时域光谱识别研究
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要
!

太赫兹时域光谱技术!由于其具有物质4指纹谱5特性!是一种可以快速无损地鉴别物质的重要手

段!在毒品和爆炸物的无损检测等方面有广阔的应用前景$其中!光谱识别是太赫兹时域光谱技术应用研究

的重要方向之一$现有的光谱识别方法多是依靠手工选取特征后进行机器学习分类!或是通过设置吸收峰

阈值门限进行判断$由于一些物质在太赫兹波段内并没有明显的吸收峰特征!同时样品浓度*空气湿度*各

类噪声等会对太赫兹时域光谱造成干扰从而使信噪比下降!这些方法并不能很好地适应!并且物质类别和

数量的增加也会导致计算量不断增加$近年来!随着深度学习技术兴起!以卷积神经网络"

;''

#和循环神经

网络"

<''

#为代表的方法在计算机视觉和自然语言处理等领域得到广泛应用!相比于传统的机器学习方法

其效果有了很大的提升$由于深度学习技术强大的非线性分类能力!基于
<''

和
;''

设计了两个网络用

于光谱识别'基于
<''

的一维谱线分类网络和基于
;''

的二维谱图分类网络$模拟实际应用场景!在非

真空环境下采集了
"*

种物质的两万多个光谱数据作为训练集和测试集$在分析了样品浓度*空气湿度对光

谱特征的影响后!使用
,)W

"

,3d7/OR

2

)W$%3

2

#滤波对光谱进行降噪$实验结果表明!对比未处理和经过
,)W

预

处理的数据!处理后的光谱特征更加明显!识别准确率更高&与传统的机器学习算法
R

最近邻"

R)''

#方法

相比!

<''

和
;''

方法在测试集上有更好的准确率!且算法速度更快&对于光谱识别!

;''

方法比
<''

方法能够更好地克服噪声的影响$因此!深度学习技术可以对太赫兹时域光谱进行快速有效的识别!能够为

新型无损安全检查技术提供理论和实验基础$

关键词
!

太赫兹时域光谱&光谱识别&卷积神经网络&循环神经网络&预处理

中图分类号!

`̂ H@"&!

!!

文献标识码!

6

!!!

$()

!

"+&H@C!

"

I

&7114&"+++)+A@H

#

*+*"

$

+")++@!)+C

!

收稿日期!

*+"@)"")"A

%修订日期!

*+*+)+H)"*

!

基金项目!安徽省重点研究和开发计划项目"

*+"@+!-+"+*+++A

#资助

!

作者简介!胡其枫!

"@@"

年生!博微太赫兹信息科技有限公司算法工程师
!!

-)D37%

'

a-4

Q

D3$D3$"@@"

"

"*C&.$D

引
!

言

!!

太赫兹波介于远红外和微波之间!频率在
+&"

!
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ỲO

$在太赫兹光学技术中!太赫兹时域光谱"

/-03P-0/O
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ỲO)̀ ?,

#技术是目前使用最广

泛的技术之一$

ỲO)̀ ?,

技术是一种相干探测技术!不同的

物质分子被一定频宽的太赫兹波透射过后!会吸收不同频率

的太赫兹光波能量!从而产生特征吸收峰!对应的光谱又被

称为4太赫兹指纹光谱5$通过对物质4指纹谱5的识别可以实

现对毒品和爆炸物等生化危险品进行非接触式无损检测!因

此
ỲO)̀ ?,

技术受到了警方*海关*安保反恐等部门的高

度重视(

"

)

$

总结近年来国内外关于太赫兹时域光谱识别方法的研

究!主要集中在一些光谱分析法和机器学习方法相结合的技

术(

*)!

)

$马帅等提出一种采用两层受限玻尔兹曼机"

0-1/07./-5

E$%/OD344D3.P74-

!

<EM

#构建深层信念网络模型自动提取

太赫兹光谱特征!使用
R

最近邻"

R)4-30-1/4-7

Q

PS$0

!

R)''

#

分类器对不同物质进行识别$

V74

等(

A

)提出一种利用遗传算

法和偏最小二乘判别分析相结合的方法来鉴别食用油$

M9D/3O

等(

C

)通过主成分分析"

(

074.7

(

3%.$D

(

$4-4/343%

2

171

!

;̂6

#区分了对太赫兹辐射是透明的聚合物$

这些方法往往需要经验丰富的工程师手工设计特征提取

器!对于变化的自然数据具有局限性$深度学习方法目前已

经成功运用在图像分类*语音识别等领域!不需要人工设计

特征提取器!通过一些非线性的结构把原始数据转变成更加

抽象的表达!自动提取特征!特别适合自然数据!并且算法

性能会随着数据的丰富而提升$太赫兹时域光谱的识别!本

质上是一个非线性分类问题!深度学习方法由激活函数引入

非线性!更加适合非线性分类问题$作为深度学习的代表方

法!卷积神经网络"

.$4d$%9/7$43%4-903%4-/g$0R

!

;''

#在太赫

兹时域光谱识别上应用的相关文献资料很少!循环神经网络
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#的应用暂无相关文献报道$

本文设计了两种深度学习识别光谱的网络'基于
<''

的一维谱线分类网络和基于
;''

的二维谱图分类网络$由

于毒品*爆炸物样本难以获得!以
"*

种物质"包含
""

种有机

物和空气#为研究对象!通过
M3/%3S

和
^

2

/P$4

编码实现对

物质类别的判定$相较于传统方法!深度学习识别方法能够

更好地克服噪声等干扰*耗时不受数据量的影响!准确率更

高*速度更快!为太赫兹时域光谱的毒品*爆炸物识别提供

参考$

"

!

实验部分

!!

用于探测物质的
ỲO)̀ ?,

系统构成如下'由飞秒激光

器产生激光脉冲通过分束镜!分为泵浦光路和探测光路&泵

浦光入射光电导天线激发出
ỲO

脉冲!经过一组抛物面镜!

对准射向测量样品&探测光与透射样品的
ỲO

波共同射入

探测天线!通过控制时间延迟系统来改变
ỲO

脉冲和探测

光脉冲之间的时间延迟!获得完整的时域光谱$经过傅里叶

变换得到频域谱!从中进一步能够获取吸收谱*折射率*透

射率等光学参数$

已有研究(

:

)发现常见毒品在
"&+

!

*&A ỲO

具有不同的

特征吸收峰!单质炸药在
+&C

!

*&H ỲO

具有不同的特征吸

收峰$由于毒品*爆炸物的样本难以获得!本文以五种酸类

物质"抗坏血酸*

K)

谷氨酸*

K)

组氨酸*

K)

苏氨酸*

K)

酪氨酸#

为例!获取其太赫兹吸收谱如图
"

所示$可以看到在
+&A

!

*&A ỲO

频段内!五种物质吸收峰的位置各不相同$因此!

根据太赫兹时域光谱来对不同物质进行识别是可行的$由于

*&+ ỲO

频段之后包含较多的无效信号!识别时需要对光谱

进行截取$

图
*

!

五种不同物质吸收谱

+,

-

.*

!

&85>7

2

<,>:5

2

6B<74>CC,J64B,?5

!!

太赫兹时域光谱会受到各种噪声干扰(

N

)

'光源漂移带来

的本底噪声&平台*器械振动带入的机械噪声&空间电磁辐

射带来的电子噪声&光路准直*光学元件带来的衍射噪声等

等$另外!样品浓度*空气湿度也对太赫兹时域光谱的4指

纹5造成干扰!本文对这两种因素的影响进行分析$

选用在太赫兹波段无吸收特征*基本透明的聚乙烯粉末

作为稀释混合剂!将维生素
E*

与聚乙烯粉末按照
"U"

!

"U

H

!

"UA

!

"U:

的质量比"即浓度#进行混合!用压片机将粉

末压成片剂$在空气湿度
!B

下测试不同质量比的维生素
E*

的太赫兹吸收谱!结果如图
*

"

3

#所示&将维生素
E*

在空气

湿度
"AB

和
:+B

下分别测试其吸收谱!结果如图
*

"

S

#所示$

图
=

!

#

4

$不同浓度的维生素
R=

吸收谱,

#

8

$不同湿度下的维生素
R=

吸收谱

+,

-

.=

!

"

4

#

&85>7

2

<,>:5

2

6B<74>CV,<41,:R=>C?,CC676:<B>:O

B6:<74<,>:5

&"

8

#

&85>7

2

<,>:5

2

6B<74>CV,<41,:R=,:

?,CC676:<901,?,<

;

!!

从图
*

中可以看出!在
+&A

!

*&A ỲO

频段!吸收峰的

位置不随物质浓度的变化而变化!浓度越大*信噪比越好&

空气湿度不会消除物质原本的吸收峰(

@

)

!但会引入额外的吸

收峰!湿度越大*毛刺"噪声#越多!识别的难度越大$

因此!有必要对光谱数据进行平滑除噪$

,)W

"

,3d7/OR

2

)

W$%3

2

#滤波器(

"+

)是一种广义移动平均滤波器!在时域内基于

局域多项式最小二乘法拟合的线性滤波器!被广泛地运用于

光谱数据平滑除噪$使用
,)W

滤波器对维生素
E*

的吸收谱

进行处理!如图
H

所示!黑色曲线是原始数据*红色曲线是

处理后数据$可以看出!

,)W

滤波后的数据能够保留信号的峰

值等重要特征!提高了光谱的平滑性同时降低了噪声干扰$

图
A

!

"Od

滤波结果

+,

-

.A

!
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光谱识别
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算法结构

;''

和
<''

都是在传统的深度神经网络"

5--

(

4-903%

4-/g$0R

#基础上发展起来的!是深度学习中最具代表性的两

类方法$深度神经网络一般由输入层*隐藏层*输出层构成$

输入层一般是原始数据或图像!也可以有一些预处理操作$

;''

中常见的隐藏层有'"

"

#卷积层'前一层的特征图

与卷积核进行运算!经过激活函数构成该层特征图!过滤有

用的特征而抑制无用的特征&"

*

#池化层'对特征图通过下

采样来降低网络的空间分辨率!在保留主要特征的同时减少

参数计算量&"

H

#全连接层'卷积和池化层的输出经过全连

接运算!将特征加权映射到样本标记空间$

;''

模拟的是动

物大脑的视觉皮层机制!隐藏层的内部神经元之间是无连接

的$

;''

在图像分类等视觉任务上取得了较好的性能(

""

)

!

可以将光谱数据转化为图像来进行处理$

而
<''

中的隐藏层!内部神经元之间是有连接的!输

入来自上一层的输出和上一时刻本层的输出!通过记忆信息

保留序列依赖性$因此!

<''

非常适合研究序列和时间数

据!太赫兹时域光谱数据就是有时序关系的数据$

输出层和网络的任务有关!根据需求在特征的基础上增

加一层网络用于分类或回归$对不同类别的图像内容进行描

述的图像分类(

"*

)任务!使用的就是
1$a/D3e

层$

1$a/D3e

层

将多个标量映射为一个概率分布的归一化$假如有
"+

种类

别!

1$a/D3e

层的输出就是一个
"+

维的向量"

0

"

!

0

*

!.!

0

"+

#!

0

"

是属于第一类的概率值*

0

*

是属于第二类的概率值

..所有类别的概率之和等于
"

!即
-

"+

*

#

"

0

*

#

"

!概率最高的

类别即是输出类别$

一个完整的深度学习算法流程有如下几个步骤'"

"

#网

络结构设计'这是算法的核心部分$根据问题的输入和输

出!同时参考经典的网络结构"如
K-'-/

*

#WW

等#!来设计

网络的输入层*隐藏层*输出层$"

*

#数据准备'数据集是由

形如"数据!标签值#的向量对构成!数据可能是图像*信号*

特征等等!标签值是输入数据的类别$按照互斥同分布的原

则和一定的比例!将数据分为训练集和测试集$"

H

#网络训

练和测试'训练集用于训练模型!数据通过网络进行前向传

播!损失函数计算前向传播结果与标签之间的误差&反向传

播确定梯度向量!进而调整每一个隐藏层的权值&重复前向

传播和反向传播!直到损失不再显著下降!将这时网络的权

值保存下来!称为模型$最后!用测试集来整体评估模型的

性能$

"

"

#基于
<''

的一维谱线分类网络

网络结构如图
!

所示!第一层是数据输入层!输入数据

是一维数据$第二层是一个长短时记忆"

%$4

Q

)1P$0//-0D

D-D$0

2

!

K,̀ M

#单元!

K,̀ M

(

"H

)是传统
<''

的变体!解决

了传统
<''

训练时间比较长会出现梯度弥散的问题$第三

层是全连接层!起到连接所有的特征*将输出值送给分类器

的作用!因为我们要解决的是分类问题$第四层是
1$a/D3e

层!输出类别和置信度$

图
D

!

'QQ

分类网络结构

+,

-

.D

!

'QQB3455,C,B4<,>::6<F>7L5<70B<076

!!

为了识别多种物质光谱!本文采集了
"*

种物质在非真

空环境下的太赫兹光谱!每种物质的样本数量需要保持相

当!否则算法会朝着样本数量多的物质种类过拟合"

$d-0a7/)

/74

Q

#!过拟合是神经网络常见问题!即模型对训练数据拟合

非常好!对测试数据拟合比较差$同时!增加不同浓度的样

本以提高识别算法的鲁棒性$

数据格式为一维的太赫兹光谱频域信号!数据取前
*AC

维!包含主要特征信息$

"

*

#基于
;''

的二维谱图分类网络

网络结构如图
A

所示'第一层是数据输入层!输入数据

是二维图像$接下来是若干个卷积层*池化层*全连接层*

E'

"

S3/.P4$0D3%7O3/7$4

#层$使用多个卷积层是为了得到更

深层次的特征图$

E'

层把所有训练样本的统计分布标准化!

降低了不同样本的差异性!使得网络的训练速度加快*效果

图
E

!

%QQ

分类网络结构

+,

-

.E

!

%QQB3455,C,B4<,>::6<F>7L5<70B<076
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提升$随机失活"

50$

(

$9/

#在训练过程中!随机将部分隐藏层

节点的权值归零!能够克服过拟合$最后一层是
1$a/D3e

层!

输出类别和置信度$

!!

数据格式为二维图像!是由太赫兹光谱频域信号前
*AC

维转化而来!每一张图像大小固定为
*ACl"C+

$如图
C

所

示!每张图像代表一条光谱信号$

图
G

!

*=

种物质的光谱图像

+,

-

.G

!

"

2

6B<743,14

-

65>C*=14<67,435

=.=

!

方法

第一步是数据采集和处理'首先进行数据采集!实验设

备采用德国
M-4%$,

2

1/-D1

公司的
-̀03J"A

型太赫兹时域

光谱仪!动态范围为
C+5E

!泵浦激光的重复频率为
"++

MYO

!波长为
"AC+4D

$数据采集时!设定脉冲的时域范围

为
N+

(

1

!每
N

组原始数据进行一次平均!此时频率分辨率为

C&*AWYO

$在非真空环境下采集
**!@"

组
H

种浓度"

"U+

!

"U"

!

"U*

#的如图
C

所示
"*

种物质的光谱$数据处理首先

去除异常数据!对原始数据进行
,)W

滤波*滤波窗口设为
@

&

然后将光谱数据截断!取前
*AC

维的数据作为
<''

网络输

入!变换成
*ACl"C+

的图像作为
;''

网络输入&最后采用

4留出法5将数据集划分为训练集和测试集'将数据集中所有

类别的数据均按照
!U"

的比例划分为两个互斥的集合!较

多的数据集合作为训练集*较少的数据集合作为测试集$

第二步是模型训练'将训练集数据通过前向传播和反向

传播!观察损失变化!保存模型$通过改变数据集和网络超

参数等方式!训练多个模型!从中择优$

"

"

#基于
<''

的一维谱线分类程序使用
M6̀ K6E

语言

编码!调用
?--

(

K-30474

Q

工具箱$学习率设为
+&++"

$如图

:

所示!训练到
*+++

次
7/-03/7$4

左右!损失已经不再显著下

降!将此时的权值保存作为模型$训练耗时约
*+D74

$

图
P

!

'QQ

网络训练过程

+,

-

.P

!

H96<74,:,:

-2

7>B655>C'QQ:6<F>7L

!!

"

*

#基于
;''

的二维谱图分类程序使用
^

2

/P$4

语言编

码!基于
-̀41$0]%$g

框架$学习率设为
+&++++"

!

S3/.P

不

宜设置过大!否则泛化性不好!本文设为
N

$如图
N

所示!训

练到
A+

个
-

(

$.P

左右!损失已经不再显著下降!将此时的权

值保存作为模型$训练耗时约
N+D74

$

图
X

!

%QQ

网络训练过程

+,

-

.X

!

H96<74,:,:

-2

7>B655>C%QQ:6<F>7L

!!

第三步是模型测试'载入上一步中保存的模型!将测试

集数据通过前向传播得到测试结果$

H

!

结果与讨论

!!

使用经过
,)W

滤波后的
H

种浓度"

"U+

!

"U"

!

"U*

#的

测试数据对上述两种算法以及
R)''

算法进行比较分析$

R)''

算法的基本原理是计算测试数据与已知类别的训练数

据之间的距离!找到与测试数据距离最近的
R

个邻居!根据

邻居所属的类别来判断测试数据的类别$测试结果如表
"

所

示$由表可知!

R)''

算法的缺陷在于'测试数据每一次都需

要和训练数据逐一进行比较!算法测试耗时与训练集大小有

关!训练集越大*测试耗时越长&算法对所有数据逐点进行

距离计算!对噪声敏感*泛化性差$而基于
<''

和
;''

的

算法!训练集只影响训练耗时!测试耗时仅和网络复杂度即

层数有关&算法可以克服一定程度的噪声干扰$

!!

为了分析数据预处理对于深度学习方法的影响!分别使

用不经预处理的数据集和
,)W

滤波后的数据集!在同样的超

参数设置下!使用本文方法进行对比实验!测试结果如表
*

所示$由表可知!数据预处理对于深度学习类方法是有必要

的!可以消除噪声对模型的干扰!提升模型泛化性$
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表
*

!

三种算法的性能比较

H4836*

!

/67C>714:B6B>1

2

47,5>:>C<976643

-

>7,<915

算法 训练准确率%
B

测试准确率%
B

测试耗时%
D1

时间复杂度 测试环境

<'' @:&C @:&A

#

" Z

"

"

#

Ŵ =

'

'd7573W-]$0.-<̀ G*+N+̀7

;'' @@&@ @@&C

#

" Z

"

"

#

Ŵ =

'

'd7573W-]$0.-<̀ G*+N+̀7

R)'' "++ N:&C

0

"++ Z

"

0

#

;̂ =

表
=

!

数据预处理对于
'QQ

和
%QQ

性能的影响

H4836=

!

H966CC6B<>C?4<4

2

76

2

7>B655,:

-

>:

2

67C>714:B6>C'QQ4:?%QQ

数据预处理
<''

%

B ;''

%

B

无
:N&: NH&!

,)W

滤波
@A&" @@&C

图
Y

!

#

4

$样品浓度的比较实验,#

8

$数据维度的比较实验

+,

-

.Y

!

"

4

#

%>1

2

474<,J66N

2

67,16:<>CB>:B6:<74<,>:5>C541O

2

365

&"

8

#

%>1

2

474<,J66N

2

67,16:<>C?4<4?,16:5,>:5

!!

为了对比
<''

和
;''

方法的效果!在同样的超参数设

置下!分别使用不同浓度和不同维度的数据进行对比实验$

样品浓度越大!光谱信噪比越好&前
*AC

维光谱频域信号包

含主要特征信息!维度越大!包含的冗余信息越多$测试结

果如图
@

所示!对于不同浓度和不同维度的数据!

;''

方法

的准确率普遍比
<''

更高!且更加稳定$因此!在光谱的识

别上!

;''

方法要优于
<''

方法!其泛化能力更好*能更

好地克服低信噪比和噪声$

!

!

结
!

论

!!

对非真空环境下
"*

种物质的光谱进行分析!提出基于

<''

的一维谱线分类网络和基于
;''

的二维谱图分类网

络$测试结果表明!两种算法均能够实现光谱识别!在测试

集上分别能达到
@:&AB

和
@@&CB

的准确率!算法耗时均小

于
"+D1

!与传统
R)''

方法相比准确率更高*速度更快$由

于自然环境下的空气湿度和其他噪声干扰!我们对光谱数据

进行
,)W

滤波处理!发现处理后的光谱数据特征更加明显!

算法的准确率得到提高$进一步对
<''

和
;''

方法进行对

比分析!发现
;''

方法能够更好地克服样品浓度和数据维

度的影响!比
<''

方法的鲁棒性更强$

本文探索了两种深度学习算法在光谱识别上的应用!克

服了空气湿度和样品浓度对信噪比的干扰!解决了
R)''

算

法速度慢的问题!为太赫兹技术在无损安全检查领域的应用

提供了算法基础$
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