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拉曼光谱检测方法依赖于化学计量学算法!深度学习是当下最炙手可热的方向!可应用于拉曼光

谱进行建模#但是深度学习需要大样本进行训练!而拉曼光谱采集受制于器材和人力成本!获取大批量的样

本需要更大成本!且易受荧光等因素干扰!这些问题都制约了将深度学习应用于拉曼光谱#针对以上问题!

通过引入深度卷积生成对抗网络$

MNK8(

%提取拉曼光谱内部特征!对抗生成新的拉曼光谱!从而达到扩充

数据集目的#同时和另一个扩充数据集的方法...偏移法进行对比!证明
MNK8(

的可靠性#设计生成光谱

选取标准!选取高相似性的光谱填充数据集!为深度学习在拉曼光谱中的应用奠定基础#为了验证生成的光

谱比原始光谱有更好的适用性!设计四组实验($

"

%使用原始拉曼光谱输入到
.$@

进行分类!得到
?"'Q#R

的分类准确率'$

#

%使用原始拉曼光谱输入到
N((

进行分类!得到
O?'--R

的分类准确率'$

*

%采用偏移法

生成光谱!输入到
N((

里进行分类!得到
Q"',?R

的分类准确率'$

!

%使用
MNK8(

生成光谱!输入到
N((

里进行分类!得到
Q,'?#R

分类准确率#实验结果表明!

MNK8(

能在只有少量拉曼光谱的情况下!通过对

抗学习得到较好的生成光谱!且生成的光谱相比原光谱更加清晰!减少了可能的干扰因素!具有光谱预处理

效果#通过
MNK8(

对抗生成大量高质量的数据填充到原有拉曼光谱数据集!扩充数据集的样本量!使得深

度学习模型能够得到更好的训练!从而提高模型的准确率#该研究为深度学习方法应用于拉曼光谱分析技

术提出了一个可行的方案#
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食品药品的安全一直是人们重点关注的对象!常用的食

品药品检测手段有吸收系数法"化学法和
XVYN

法等!不仅

繁琐!而且局限于实验室#因此需要一种可以快速检测的手

段!近年来发展较好的是近红外光谱检测和拉曼光谱检测#

拉曼检测技术是基于拉曼光谱特征位移峰而产生的一种检测

技术#当光照射到物体分子上时会发生弹性散射!额外会有

少量光子发生非弹性散射!这些光子就是拉曼光子!拉曼光

子转移能量到分子上!产生位移散射光!位移的距离对应分

子的信息#不同的距离长短对应了不同的分子结构!由此产

生拉曼谱图#根据谱图就可以明确样品化学与分子信息和含

量)

"

*

#相比红外光谱法!拉曼光谱提供的是无损定性定量分

析!对样品无特殊要求!短时简便高灵敏度!避免了因为样

品的破坏或者样品自身的缺陷导致的误差)

#

*

#

由于仪器和方法的改进升级!使用拉曼分析对食品药品

进行鉴别和分类得到了广泛应用#目前主流的分类算法线性

学习机$
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%等#最近两年!我们

将浅层机器学习方法应用于近红外光谱药品分类)

>

*

!并取得

了较好的分类结果#这些方法各有优点但较为传统!目前深



度学习方法在图像分割)

O

*

"图像增强)

,

*和图像检测)

Q

*等方面

大放异彩!将深度学习应用到光谱学是必然趋势#现有拉曼

光谱采集需要较高的人力和时间成本!采集到的数据样本量

较少和存在干扰因素!不能满足深度学习需要用大样本进行

训练的条件!因此将深度学习应用在拉曼光谱中的研究较

少#

鉴于此!本文提出一种将深度学习应用到拉曼光谱的方

法(使用深度卷积生成对抗网络)
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MNK8(

%生成新光谱!并输入

N((

进行分类#目前
K8(

在光谱分析中应用不多!仅见应

用于高光谱分析!而在拉曼和近红外光谱分析方面未见报

道#

在搭建深度学习模型的过程中!常遇到因训练数据集样

本量不够导致欠拟合的问题#解决该问题除了在算法层面的

优化!还需拓展训练集样本数量#常用的数据增强方法有形

状变换"监督式抠取"

K8(

等#本文采取的
MNK8(

则是在

原始
K8(

的基础上引入卷积!借助卷积层的特征提取能力!

提取拉曼光谱的深层特征!生成高度相似的光谱#

采用
MNK8(

扩充拉曼光谱!扩充训练集样本量并提升

N((

分类精度#设置数据增强扩充光谱并输入
N((

进行分

类!与
MNK8(

的结果进行对比#实验结果表明(

MNK8(

生成的光谱能够被
N((

识别并进行分类!增加的数据集样

本量提升了
N((

的分类精度#其次!

MNK8(

可以实现使用

少量原始拉曼光谱对抗生成新光谱!达到扩充数据集的样本

量目的!有效减少人力和时间成本#
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算法描述

)*)

!

ZTT

#卷积神经网络$

"'"'"

!

算法介绍

N((

通常包含卷积层"池化层"全连接层!先正向传播

得到输入数据特征!然后反向传播使用梯度下降进行迭代!

完成权值更新#

卷积层通过卷积运算提取输入数据特征!卷积公式如式$
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为卷积核的权重值'

>

(

)

为特征的偏置'

!

是卷积

层神经元的激活函数#

池化层对卷积层提取得到的特征进行进一步降维!加快

运算速率#池化层的公式如式$
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%%&

表示在最大池化和平均池化里选择的函数#

"'"'#

!

改进的
N((

卷积神经网络主要用于图像分类!输入一般为
*E*

维

的图像!对应卷积核及池化操作均是
*E*

的矩阵!并不适用

于光谱!需要针对光谱对网络进行修改#这里修改卷积核尺

寸为
"E?

#光谱谱线中最重要的是每个波长点的峰强信息!

然而
N((

里的池化操作会使得光谱信息大量丢失并不利于

分析!所以这里舍弃池化层#同时为了减小运算量!将网络

输出层和中间层修改为单层感知器#经过改进后设计为一个

?

层的
N((

网络!具体网络结构如表
"

#

表
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网络各层设计
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#深度卷积生成式对抗网络$
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!

算法介绍

MNK8(

的网络结构如图
"

(图中左边是
K

$

K/6/251%2

%

网络!右边是
M

$

M93029G9651%2

%网络#

图
)

!

用于拉曼光谱分类的
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网络结构示意图
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K

是生成网络!给它输入一个随机噪声
O

!最终能生成

一张图片!标记为
,

$

O

%#

M

是判别网络!用来判别某张图片真实的程度#给它输

入一张图片
;

!会输出
9

$

;

%!代表
;

是真实图片的概率!若

概率数值是
"

就说明图片完全真实#若概率数值为
-

就说明

图片作假#

MNK8(

引入卷积计算图像整体区域特征信息!从而具

有很强特征提取能力#由于卷积网络中池化层$

)

%%&96

`

%的下

采样会造成图像信息部分损失!不能采用!因此把
K

和
M

网

络中的池化层替换为反卷积层和步进卷积层!减少图像信息

损失#然后引入
P510_(%2G5&9b519%6

$

P(

%构造更加稳定的

网络#

"'#'#

!

改进的卷积层

传统的
MNK8(

网络的卷积层主要面向图像分类为主#

该网络层默认输入一般是二维图像!因此网络层的卷积核和

池化窗口都是大小为
*E*

维的矩阵#如此来看这样的网络

结构并不适用于光谱数据!因此需要对传统
MNK8(

网络的

卷积层进行改进!也就是将
MNK8(

中卷积层的卷积核修改

为一维向量卷积核!使之能够处理拉曼光谱数据#

"'#'*

!

MNK8(

网络结构设计

针对
\5G56

光谱数据设计的生成网络和判别网络的结

构见表
#

#

表
$

!

用于
U.7.9

光谱扩充的生成网络和判别网络
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生成网络 判别网络

网络层 卷积核
31297/
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激活函数
P(

层 网络层 卷积核
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`
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层
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数据增强

仅使用
MNK8(

生成光谱来进行分类缺少算法效果对

照#增加一个数据增强方法生成光谱!通过两种方法对生成

的光谱进行分类对比#

数据增强是一个扩展数据集最常用的技术!它已成功地

应用于许多领域!从图像分类到分子建模#其核心思想是通

过模拟数据集中的各种数值变化!从有限的标记样本数目中

扩展训练样本的数目#对于光谱数据!采用随机偏移量"斜

率的随机变化和随机乘法来扩展数据集#偏移量为训练集标

准差的
j-'"-

倍!叠加次数为训练集标准差的
"j-'"-

倍!

斜率在
-'Q?

!

"'-?

之间均匀随机调整#其函数表达如式$

*

%

和式$

!
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%

式中!

7

为缩放比例!

>

为偏移项!表示对光谱每个数据点随

机向上偏移!每个点的偏移量呈线性递增或递减形式#

P

为

倾斜度!

*

为倾斜时的偏移!

#

为步长从
-

到
"

之间的向量#

;

表示原光谱!

;R

表示用
;

生成的光谱#

图
#

是数据增强生成光谱的示意图!图中粗蓝线为原始

光谱!其余为偏移法生成光谱#

)*>

!

分类方法

分类方法有以下几种(无监督分类"半监督分类"有监

督分类#常见的无监督分类算法有
f

聚类"

:<bb

4

@/563

)

""

*

'

半监督学习则是
MP.N8(

最常用'对于有监督分类来说!常

用的有支持向量机$

3<

))

%21e/01%2G50_96/

!

.$@

%#

根据需要选择分类方法!

N((

上文已提到不再赘述!增

加一个机器学习分类方法作为
N((

分类方法参照!这里选

用
.$@

方法#生成的拉曼光谱数据表示为
,

$

O

%

D

)
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!

图
$

!

偏移法扩增光谱示意图
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为样本总数!
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的分类函数的对偶形式表

示为
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%本文选择径向基函数$

\P:

%

7

$

>

8

!

>

L

%

)

/A

)

1

.

>

8

1

>

L

.

#

#

!

$ %

#

$

>

%

!!

建模选择
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软件!这里有两个参数
=

和
S

!

=

就是

式$

?

%中的
G

!

S
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#

!

!参数设置为(

=D#--
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S
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)*?
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模型评价方法

"'?'"

!

扩充样本的选取标准

对生成图像进行评估有一定的困难!一般只能通过人工

样本筛选和主观判断的方法来进行评价!不仅耗时而且费

力#结构相似度$
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很好的判断两个样本的相似性!故引入该指标对生成光谱进

行评判#见式$

O

%

)

"#

*

..Z@

$

;

!

S

%

)

$

#

5

;

5

S

3

=

"

%$

#

!

;

S

3

=

#

%

$

5

#

;

3

5

#

S

3

=

"

%$

!

#

;

3!

#

S

3

=

#

%

$

O

%

式中
5

;

!

5

S

!

!

;

!

!

S

为
;

和
S

的均值和方差!

!

;

S

为
;

和
S

协

方差#

=

"

和
=

#

为常数!用来保证函数稳定性!

=

"

D

$

7

"

+

%

#

!

=

#

D

$

7

#

+

%

#

!

+D#??

!是图像像素最大值!

7

"

D-'-"

!

7

#

D

-'-*

#

..Z@

取值范围)

-

!

"

*!大小与图像相似度成正比#这里

设置
..Z@

阈值为
-'Q

!因为高相似度的生成光谱才能用于

样本扩充#计算原始光谱和生成光谱之间
..Z@

值!

..Z@

值

大于等于
-'Q

才采用该生成光谱!否则不用#

"'?'#

!

模型分类结果的评价方法

本实验采用分类准确率定量评价分类结果#

当光谱输入到分类器时!计算其分类的准确率
B

#分类

准确率
B

#可表示为

B

)

N

0

N

2

6

"--R

$

,

%

式中(

N

0

为正确分类的样本数!

N

2

为样本数#

#

!

实验部分

$*)

!

数据处理

实验中使用的数据为中国食品药品检定研究院测取的药

品拉曼光谱数据集!选取
Q

类药品!药品分布如表
*

#测量仪

器为同方威视
\C>---

"

@/15

`

/SV8Y*---

和
S

)

1%C250/

\5GC250/2+#--+X.

拉曼光谱仪!测量参数
@/15

`

/SV8Y

*---

和
S

)

1%C250/\5GC250/2+#--+X.

积分时间设为
#?3

!

积分次数设为
*

次!同方威视
\C>---

积分时间设为
#?3

!

积分次数为自动#为了避免实验中因为样本波段不一致而导

致的结果不理想!以下实验均选择每种药品在
"--

!

"---

0G

F"的光谱#同时为了验证
MNK8(

在生成光谱中具有预处

理的作用!实验所采用的所有光谱均只进行基线校正和归一

化预处理!为减少计算量!采样间隔选择隔
"*

点采样#

表
B

!

中检院数据集对应的药品分布

6.@E5B

!

&,82;,@12,0903:0;;58

D

09F,9

-

F;1

-

8,9F.2.852

T.2,09.E(982,212530;+00F.9F&;1

-

Z092;0E

序号 药品类别 样本数目

" K519d&%A5096 "?

# Y%G/d&%A5096 #"

* (%2d&%A5096 "?

! V/d&%A5096 "#

? N/

)

_25796/ ",

> N/d257&96/ "?

O N/d9A9G/ Q

, N/d15b979G/ ",

Q N/d79692 *-

$*$

!

ZTT

模型训练

卷积神经网络学习率设置为
-'--"

!梯度更新块大小设

置为
*#

#训练过程中手动调整以保持所有层具有相同的迭代

速度#对卷积层设置权值初始化为
-'-"

标准差的零均值高

斯分布#对全连接层的权重设置
-'--?

标准偏差#由于卷积

后的结果会导致光谱首尾数据的丢失!因此输入前对原始

光谱采用
-

填充#目标函数采用最小化预测值和真值的交

叉熵

G96 1

"

N

(

N

8

)

"

)

D8

&6

T

D8

3

$

"

1

D8

%

&6

$

"

1

T

D8

6 7

%*

$

Q

%

式$

Q

%中!

N

为样本数!

D8

是样本
8

的类别标记!

T

D8

是其预测

结果#

$*B

!

&ZK%T

模型训练

MNK8(

中卷积网络的激活函数选择
Y/5W

4

\/Yh

!设定

&/5W

的斜度值为
-'#

!整个网络设定数值为
#

的
;510_39b/

!

网络的学习率不能太大!否则时间过长!这里设置为
-'---

#

!卷积层还需要使用优化器并设置动量参数!优化器使用

875G

!参数设置为
-'?

时可以稳定训练#

M

训练两次!

K

训

练一次!迭代次数设置为
,--

#每迭代
"-

次输出一次
..Z@

的平均值!作为选取扩充样本的标准#

将原始拉曼光谱作为初始数据集!通过对抗生成新的数

据集!为了有所区别!这里给生成网络设定
"--

个服从标准

正态分布的噪声
b

!通过反卷积网络后能够生成和真实图像

相似的,假-样本#然后将真假样本同时输入判别网络!通过

卷积层能够得到范围为
-

到
"

的概率值!根据概率值判断样

本的真假程度#训练分为两个部分(

$

"

%训练生成网络!提前设定好判别参数!用以优化生

成网络!直到生成的,假-样本判别网络无法识别!此时生成

网络输出大概率真实的样本!映射到函数内就是最大化
9

$

,

$

O

%%!亦即最小化
"F9

$

,

$

O

%%#

$

#

%训练判别网络!类似地!给定生成网络的参数!区性

优化判别网络!这样能大大提高判别网络的精度!这里期望

最大化
9

$

;

%#生成样本
,

$

O

%需要使得
9

$

,

$

O

%%最小#对判

别网络的目标函数优化为
&69

$

;

%

a&6

$

"F9

$

,

$

;

%%%#

最终得到目标函数

G96

,

G5A

9

U

$

9

!

,

%

)

(

;

1

B

7515

$

;

%

)

&69

$

;

%*

3

(

O

1

B

O

$

O

%

)

&6

$

"

1

9

$

,

$

O

%%%* $

"-

%

然后固定生成网络的参数!以优化判别网络!使得
U

$

9

!

,

%

最大

G5AU

$

9

!

,

%

)

'

;

)

B

7515

$

;

%

&6

$

9

$

;

%%

3

B

S

$

;

%

&6

$

"

1

9

$

;

%%*

7;

$

""

%

!!

为了式$

""

%最大!这需要式$

"#

%

B

7515

$

;

%

&6

$

9

$

;

%%

3

B

S

$

;

%

&6

$

"

1

9

$

;

%% $

"#

%

取得最大值#显然有(对任意非零的
B

7515

$

;

%!

B

S

$

;

%!且实

数值
9

$

;

%

0

)

-

!

"

*时!式$

"#

%在
B

7515

$

;

%+$

B

7515

$

;

%

aB

S

$

;

%%

处取得最大值!列出最优的生成网络
9

的函数

9

,

$

;

%

)

B

7515

$

;

%

B

7515

$

;

%

3

B

S

$

;

%

$

"*

%

对生成网络进行优化时!有
B

7515

DB

S

时生成网络取得最优

解!使得生成网络更好地再现真实样本的分布#

*-!

第
#

期
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

光谱学与光谱分析



*

!

结果与讨论

!!

设计四组实验#分别是
.$@

对原始光谱进行分类的参

照组"

N((

对原始光谱进行分类的对照组"

N((

对
MN+

K8(

生成光谱进行分类的实验组和
N((

对偏移法生成光

谱进行分类的实验组#

由于
.$@

和
N((

需要进行训练!在原始光谱的实验

中!选取
O-R

作为训练集!剩下
*-R

作为测试集#在生成光

谱的实验中!分别用数据增强方式和
MNK8(

方式将每种药

品的谱图数扩充到
"--

个!再选取
O-R

的光谱对
N((

进行

训练!剩下
*-R

的光谱进行测试#

B*)

!

原始光谱直接
LAS

分类

表
!

展示了对原始光谱的训练集和测试集的划分情况!

.$@

分类原始拉曼光谱的结果如表
?

所示#以
.$@

直接对

原始的拉曼光谱分类产生的结果来看!对拉曼光谱的分类准

确率并不高#对于
V/d&%A5096

和
N/d9A9G/

两个样本最少的药

品来说!几乎无法准确分类#从表
?

中可以看出由于总体数

据集样本量不大!其分类精度依然有待提高#

表
>

!

药品样本训练集-测试集划分情况

6.@E5>

!

6452;.,9,9

-

852

!

2582852F,82;,@12,0903F;1

-

8.7

D

E58

药品 训练集 测试集

K519d&%A5096 "" !

Y%G/d&%A5096 "? >

(%2d&%A5096 "" !

V/d&%A5096 Q *

N/

)

_25796/ "* ?

N/d257&96/ "" !

N/d9A9G/ O #

N/d15b979G/ "* ?

N/d79692 #" Q

总数
""" ?#

表
?

!

中检院拉曼光谱数据判别详细结果
#LAS

#

]

$

6.@E5?

!

&52.,E5F;581E2803U.7.98

D

5:2;17F,8:;,7,9.2,0903

Z4,9.300F.9FF;1

-

,982,2125#LAS

$

]

%

药品
分错数量

训练集 测试集

K519d&%A5096 ? *

Y%G/d&%A5096 ! #

(%2d&%A5096 ! #

V/d&%A5096 O *

N/

)

_25796/ ! *

N/d257&96/ ? *

N/d9A9G/ > #

N/d15b979G/ ! !

N/d79692 # *

分类准确率
>*'->

$

O-

+

"""

%

?"'Q#

$

#O

+

?#

%

B*$

!

原始光谱直接
ZTT

分类

用于
N((

分类的训练集和测试集的划分同表
!

#表
>

展

示了相同波段的原始光谱输入
N((

的分类实验结果#表中

分别列出了
N((

对原始拉曼光谱分类结果$训练集分类准

确率
O,'*,R

!测试集分类准确率
O?'--R

%#同样对于
V/+

d&%A5096

和
N/d9A9G/

两个样本最少的药品来说!分类准确率

略有提升#由于
N((

具有很强的特征提取和分类能力!因

此
N((

对拉曼光谱的总体分类精度高于
.$@

#

表
Q

!

拉曼光谱数据判别详细结果
#ZTT

#

]

$

6.@E5Q

!

&52.,E5F;581E2803U.7.98

D

5:2;17

F,8:;,7,9.2,09ZTT

$

]

%

药品
分错数量

训练集 测试集

K519d&%A5096 * #

Y%G/d&%A5096 # "

(%2d&%A5096 # #

V/d&%A5096 ! #

N/

)

_25796/ # "

N/d257&96/ * #

N/d9A9G/ ? #

N/d15b979G/ # "

N/d79692 " -

分类准确率
O,'*,

$

,O

+

"""

%

O?'--

$

*Q

+

?#

%

B*B

!

数据增强生成光谱直接
ZTT

分类

上述实验仅用原始光谱进行分类对比实验!为了实验的

严谨性!需要考虑到生成的光谱是否具有相同的优越性#因

此需要扩增谱图和原始谱图分类对比来查看情况!先用偏移

法将每个药品光谱扩充到
"--

个!训练集和测试集划分见表

O

#分别输入
N((

训练并分类得到结果!图
*

为单个药品生

成
"-

个谱图和原始谱图的叠加图#表
,

是生成光谱数据判

别详细情况#实验结果表明!偏移法生成谱图具有较好的分

类准确率'另一方面!分类过程中出现了一些误分类的情

况!即把本该分类到某种药品的谱图认为是另一种药品的谱

图#出现这种现象的原因是偏移法生成的光谱有些波长点的

峰强信息会改变!此时该拉曼峰可能会被认为是另一种分

子#同时!由于偏移法生成光谱是对原光谱的重塑!因此有

必要评估生成光谱相比原光谱的失真度#局部方差估计法

表
I

!

药品样本训练集-测试集划分情况

6.@E5I

!

6452;.,9,9

-

852

!

2582852F,82;,@12,0903F;1

-

8.7

D

E58

药品 训练集 测试集

K519d&%A5096 O- *-

Y%G/d&%A5096 O- *-

(%2d&%A5096 O- *-

V/d&%A5096 O- *-

N/

)

_25796/ O- *-

N/d257&96/ O- *-

N/d9A9G/ O- *-

N/d15b979G/ O- *-

N/d79692 O- *-

总数
>*- #O-

!-!
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Y$[

$

&%05&e529560//319G519%6G/1_%7

%是一个较好的能够估

计图像失真程度的方法!其算法原理是先计算每张图片像素

局部方差!最大的局部方差为信号方差!最小的局部方差为

噪声方差!计算信号方差和噪声方差的比值!并转换成
7P

图
B

!

偏移法生成谱图

+,

-

*B

!

L

D

5:2;.E

-

595;.2,09@

/

F.2..1

-

7592.2,09

表
=

!

中检院拉曼光谱数据判别详细结果
#

偏移法
cZTT

#

]

$

6.@E5=

!

&52.,E5F;581E2803U.7.98

D

5:2;17F,8:;,7,9.2,0903

Z4,9.300F.9FF;1

-

,982,2125#&.2..1

-

7592.2,09.9F

ZTT

$

]

%

药品
分错数量

训练集 测试集

K519d&%A5096 Q "

Y%G/d&%A5096 ? *

(%2d&%A5096 , #

V/d&%A5096 "- #

N/

)

_25796/ ! #

N/d257&96/ , !

N/d9A9G/ O "

N/d15b979G/ , *

N/d79692 O !

分类准确率
,Q'?#

$

?>!

+

>*-

%

Q"',?

$

#!,

+

#O-

%

表
R

!

偏移法扩增谱图的
"AX

方法信噪比#对应图
B

$

6.@E5R

!

"AX8,

-

9.E2090,85;.2,003.1

-

75925F8

D

5:2;.E@

/

8E0

D

5#@,.8.F

^

182,9

-

$

:0;;58

D

09F,9

-

20+,

-

*B

%

原始谱图$

5

% 扩增谱图$

;

%

#!'?>

*"'#!

#Q'O!

*-'",

*#'-?

*"'OO

*!'>?

#,'!O

*-'>Q

#Q'>Q

*"'?"

表示#表
Q

为图
*

生成的
"-

个谱图对比原始谱图的信噪比!

从实验结果可以看出生成光谱相对原始光谱的失真程度#

B*>

!

&ZK%T

生成光谱直接
ZTT

分类

同样使用
MNK8(

将每个药品光谱数量扩充到
"--

!训

练集与测试集划分同表
O

#图
!

为原始的中检院数据中随机

选取的
"-

个药品光谱如图
!

$

5

%!和
MNK8(

进行对抗生成

的
"-

个新的光谱如图
!

$

;

%的展示#从视觉上看出生成的光

谱相较原始光谱更加平滑清晰!说明
MNK8(

在生成光谱的

过程中能够起到预处理的作用#将划分好的训练集和测试集

输入
N((

进行训练分类!得到如表
"-

所示的判别结果#实

验结果表明生成谱图具有高分类准确率#同样评估
MNK8(

生成光谱相比原光谱的失真度!实验结果见表
""

!从实验结

果可以看出生成光谱的失真程度对比原始光谱差异较小!相

比偏移法!

MNK8(

生成的光谱较好的保留了原始谱图的信

息#图
?

是四个实验的训练集和测试集的分类准确率对比!

从分类准确率来看!

MNK8(

生成的拉曼光谱数据更有利于

准确分类#

表
)<

!

拉曼光谱数据判别详细结果
#&ZK%TcZTT

#

]

$

6.@E5)<

!

&52.,E5F;581E2803U.7.98

D

5:2;17F,8:;,7,9.2,0903

&ZK%T.9FZTT

$

]

%

药品
分错数量

训练集 测试集

K519d&%A5096 * "

Y%G/d&%A5096 ! -

(%2d&%A5096 # #

V/d&%A5096 * -

N/

)

_25796/ " -

N/d257&96/ * -

N/d9A9G/ # -

N/d15b979G/ * -

N/d79692 # "

分类准确率
Q>'*? Q,'?#

表
))

!

&ZK%T

扩增谱图的
"AX

信噪比#对应图
>

$

6.@E5))

!

"AX8,

-

9.E2090,85;.2,003.1

-

75925F8

D

5:2;.E@

/

&ZK%T

$

:0;;58

D

09F,9

-

20+,

-

*>

%

原始谱图$

5

% 扩增谱图$

;

%

#O'>O #Q'#,
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