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摘
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要
!

微型光谱仪在采集光谱信号过程中!光谱数据经常受到来自仪器光学系统和电子电路中的干扰出

现噪声和光源特征峰!严重干扰了真实光谱信号的图谱特征!因此需要使用合理的预处理方法保留光谱信

号中有用信号并尽可能过滤噪声信号同时将光源特征峰滤除!从而提高光谱信息定量分析的稳健性和准确

性#并且在线检测系统要求尽可能减少人为参数选择对去噪效果的影响!奇异值分解经常应用于由系统电

路引起的噪声去噪!奇异值降噪阶次的选取对提高信号信噪比十分关键!但是往往参数选取主要依赖经验

调试和实验验证#因此!提出了一种基于奇异值重构信号分量频率的光谱信号去噪算法#该算法首先重构原

始光谱信号单个奇异值分量信号!然后对每个奇异值分量信号作快速傅里叶变换!得到每个奇异值分量信

号快速傅里叶变换结果中振幅最大所对应的频率值!最后按照奇异值递减方式对相应分量信号频率值进行

一阶滞后差分!得到频率差分谱!研究表明!差分谱第一个谱峰值在大于设定阈值处所对应的奇异值即为奇

异值分解降噪的有效阶次#结果表明&对包含多种重金属离子的溶液在线测量的紫外可见光谱信号!添加不

同强度的随机噪声!并进行去噪处理!使用信噪比和均方根误差两个性能指标进行对比#所提算法相较于

TD

滤波算法和小波变换去噪算法信噪比分别提高了
33986d

!

28955d

!均方根误差分别降低了
:4935d

!

4293;d

#所提算法完全基于数据驱动!在处理真实紫外可见光谱信号中不仅抑制了噪声影响!而且将微型

光谱仪的光源特征峰有效滤除!在紫外可见光谱信号的定量分析中具有较好的应用前景#
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微型光谱仪是由光源(测量附件和光纤构建的光学测量

系统)

2

*

!其具有模块化和高速采集的特点#微型光谱仪在采

集光谱数据时!特别容易受到电子元件组成电路噪声的影

响!比如!暗电流散粒噪声(光子散粒噪声(复位噪声(读出

噪声等等)

3

*

#噪声在光谱信号采集(信号调理(传输过程中

逐步渗透到真实光谱信号中!并且会在一定波长处出现光源

特征峰!这无疑会对后期的数据分析产生巨大的影响#为提

高信号信噪比和还原真实光谱信号图谱特征)

1

*

!在将采集到

的光谱数据进行模型预测之前!对光谱信号进行预处理!从

而提高光谱信息定量分析的稳健性和准确性显得尤为重要#

到目前为止!对光谱数据降噪!国内外众多研究者已经

进行了大量的研究工作!有自适应滤波算法)

4

*

(

TD

平滑滤

波)

6

*和小波变换)

7

*等!但是不同的去噪算法仍然具有各自的

局限性!尤其是传统的去噪算法会将光谱信号中具有图谱特

征的突变细节滤除或者信号容易出现延时和失真#奇异值分

解)

:

*

$

M'-

Q

WI$*X$IW)L)+,(

\

,M'/',-

!

Ta&

%具有无延时(相移

小等特点!并且选取到合适的奇异值分解的阶次可以使光谱

信号的图谱特征得到很好地保留#张莹等提出用峭度和包络

熵指标构成综合评价指标对重构矩阵的秩进行优化!根据综

合评价指标值最优确定信号重构的阶次)

5

*

!赵学智等提出了

基于差分谱理论来确定有用分量的个数)

;

*

!代荡荡等)

28

*利

用模糊
=

均值聚类算法对奇异值降噪阶次选取进行了改进!

但是上述的量化判据方法在处理多重金属离子紫外可见光谱

信号时容易导致选取的奇异值降噪阶次偏小而过降噪#

SH)-

Q

等提出了一种多级奇异值分解降噪算法)

22

*

!该判据方



法对多重金属离子紫外可见光谱信号处理后仍保留部分噪

声!导致去噪性能欠佳#

为此!本文提出了一种基于奇异值重构信号分量频率的

光谱信号去噪算法#本算法根据每个奇异值分量信号快速傅

里叶变换结果中振幅最大所对应的频率值!然后按照奇异值

递减方式对相应分量信号频率值进行一阶滞后差分!得到频

率差分谱#选择差分谱第一个谱峰值大于设定阈值处所对应

的奇异值即为奇异值分解降噪的有效阶次#
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!

奇异值分解去噪
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假设有含噪信号
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%!噪声信号
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为

信号的长度!并且满足
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按照式$

3

%将含噪信号
E

构造成
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矩阵
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其中
2

$
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$
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!

8

为嵌入维数!并且满足
8c-<2g5

#

将得到的
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矩阵进行奇异值分解
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其中!
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-h-均为正交矩阵!

%

为
8h-

维矩阵#
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其中
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%!并且
'

2

''

3

'

2

''

3

!

'

,

为矩

阵
9

的奇异值!

3

为
"$-̀)I

矩阵的秩!

8

为零矩阵#

奇异值分解降噪的原理是通过取矩阵
&

的前
2

$

2

$

3

%个

有效奇异值!并将剩余奇异值$

3<2

%个置为零!然后根据奇

异值分解的逆过程求出重构矩阵!最后将矩阵反演转化为一

维信号!即为去噪信号#

3

!

奇异值分解阶次选取方法的研究

!!

为保证信号去除噪声的同时!尽可能的保留信号的图谱

特征!本文提出了一种新的有效的奇异值分解阶次选取的

算法#

根据式$

3

%!式$

1

%和式$

4

%得到信号
E

的奇异值分步
&

gL'$

Q

$

'

2

!

'

3

!2!

'

3

%!对
&

分别执行只保留其中一个
'

,

!

并将其余的奇异值都置零!即
&
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,
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Q

$
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!!

通过式$

7

%可以得到
3

个奇异值中的每一个奇异值
'

,

所

对应的
9=

,

!然后通过构造
"$-̀)I

矩阵的方法反演求得相应

奇异值
'

,

对应的信号
E

的分量信号
$

,

!信号的特征分量都

隐藏在这些分量中!由于前
2

个奇异值分量信号代表真实信

号!后
3<2

个奇异值分量信号代表噪声!将
3

个新光谱信号

的分量信号进行快速傅里叶变换!并分别从变换结果中获取

振幅最大对应的频率值!再按照奇异值递减方法对应的频率

值进行一阶滞后差分得到主频差分谱#记录主频差分谱中第

一个不小于预设差分阈值的主频差分值的位置
2

!按照奇异

值递减的方式将前
2

个奇异值保留#

步骤
2

&对信号
E

进行奇异值分解!得到奇异值
&

gL'$

Q

$

'

2

!

'

3

!2!

'

3

%!对
&

分别执行只保留其中一个
'

,

!并将其

余的奇异值都置零!即
&

=

,

gL'$

Q

$

8

!2!

'

,

!2!

8

%'

步骤
3

&通过式$

7

%可以得到每一个奇异值
'

,

所对应的

9=

,

!然后通过构造
"$-̀)I

矩阵的方法反演求得相应奇异值

'

,

对应的信号
E

的分量信号
$

,

#

步骤
1

&将步骤
3

中得到的
3

个分量信号分别作快速傅

里叶变换!即可得到每个信号分量快速傅里叶变换结果中振

幅最大所对应的频率值#

步骤
4

&按照奇异值递减方式对相应分量信号频率值进

行一阶滞后差分!得到主频差分谱!选择差分谱第一个谱峰

值大于所设阈值$预设差分阈值范围为)

18

!

68

*%所对应的奇

异值作为奇异值分解降噪的有效阶次#

步骤
6

&根据步骤
4

所得到的有效阶次!再将剩余奇异

值置零!再反演重构得到去噪后的光谱信号#

1

!

实验结果与讨论

!!

以湿法炼锌为背景!配置
S-

3c

!

=,

3c

!

=W

3c和
V)

1c浓

度分别为
11

Q

+

>

<2

!

4(

Q

+

>

<2

!

23(

Q

+

>

<2和
7(

Q

+

>

<2

的混合标准溶液!使用北京普析通用仪器的
0;

双光束紫外

可见分光光度计!扫描波长为
896-(

!扫描范围为
458

"

588

-(

!混合溶液的实测紫外可见光谱信号如图
2

所示#为了验

证本文算法对紫外可见光谱信号的去噪的优越性和有效性!

我们对实测紫外可见光谱信号添加不同强度的随机噪声!得

到信噪比在)

2394

!

1394

*区间内的仿真信号!单位为
LB

!仿

真数据总样本量为
66

!其中图
3

为信噪比为
38LB

的含噪仿

真光谱信号#

图
D

!

原始光谱信号

%&

'

(D

!

B0&

'

&+17/

4

2,-017/&

'

+17

!!

将图
3

信号构造为
8h-

的
"$-̀)I

矩阵!其中
8

的取

值为
138

!

-

的取值为
132

#将其
Ta&

!在对前
5

个奇异值反
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演求得相应奇异值分量信号!如图
1

(图
4

所示#

图
F

!

信噪比为
FZ5=

的含噪仿真光谱信号

%&

'

(F

!

6&3*71-&.+/

4

2,-017/&

'

+17A&-;+.&/201-&..)FZ5=

图
G

!

信噪比为
FZ5=

含噪信号前
!

个奇异值

分量信号分布图

%&

'

(G

!

6&

'

+175&/-0&?*-&.+5&1

'

013.)-;2)&0/-).*0/&+

'

*710

M17*2,.3

4

.+2+-/.)+.&/

9

/&

'

+17A&-;/&

'

+17K-.K+.&/2

01-&..)FZ5=

图
!

!

信噪比为
FZ5=

含噪信号第
V

至
Y

个奇异值

分量信号分布图

%&

'

(!

!

6&

'

+17-.+.&/201-&.&/FZ5=

!

-;2)&)-;-.2&

'

;-;/&+

'

*K

710M17*2,.3

4

.+2+-/&

'

+175&/-0&?*-&.+5&1

'

013.)+.&/

9

/&

'

+17

!!

由于每一个奇异值分量信号都具有原始噪声信号的特

征!并且前
2

个奇异值分量信号之和代表着理想真实信号!

从图
3

和图
1

中我们发现!当随着奇异值的增大!奇异值分

量信号的频率会有一个突变!相较于平稳变化点而言!突变

点往往携带了更重要信息!对于选择奇异值阶次!第一个较

大突变点需要格外关注!这时我们可以认为频率突变点前
2

个奇异值即为我们需要选取的奇异值分解的阶次#

对前
68

个奇异值分量信号分别作快速傅里叶变换!即

可得到每个信号分量快速傅里叶变换结果中振幅最大所对应

的频率值!然后按照奇异值递减方式对相应分量信号频率值

进行一阶滞后差分!得到主频差分谱!选择差分谱第一个谱

峰值大于
68

所对应的奇异值作为奇异值分解降噪的有效阶

次#如图
4

所示!我们选取前
68

个奇异值分量信号主频差分

谱#

图
V

!

前
VZ

个奇异值分量信号主频差分谱

%&

'

(V

!

<1&+)02

^

*2+,

9

5&))202+,2/

4

2,-0*3.)-;2)&0/-

VZ/&+

'

*710M17*2,.3

4

.+2+-/&

'

+17/

!!

从图
6

中我们发现差分谱第一个谱峰值大于所设阈值

68

所对应的奇异值在第
7

个!因此该仿真含噪信号奇异值分

解降噪的有效阶次为
7

#

为了进一步验证本文所提奇异值分解降噪算法的有效

性!我们选择奇异值差分谱算法(小波去噪算法(

TD

滤波算

法同本文所提算法在提高信号信噪比和减少信号均方根误差

性能方面作了对比分析!其中
TD

去噪算法窗口宽度选择
;

!

多项式拟合次数选择
3

次!小波去噪算法选择-

L%4

.作为小

波基函数!同时进行
4

层分解#选择
68

组不同信噪比的仿真

数据对比!本文所提算法相较于
TD

滤波算法和小波变换去

噪算法信噪比分别提高了
33986d

!

28955d

!均方根误差分

别降低了
:4935d

!

4293;d

!而奇异值差分谱算法对部分信

噪比的紫外可见光谱信号并无明显去噪能力!对比结果如图

7

和图
:

所示#

!!

为进一步验证本文算法对真实紫外可见光谱信号的去噪

能力!以湿法炼锌为背景!配置
S-

3c

!

=,

3c

!

=W

3c

!

V)

1c和

!'

3c浓度分别为
11

Q

+

>

<2

!

2(

Q

+

>

<2

!

293(

Q

+

>

<2

!

2

(

Q

+

>

<2和
294(

Q

+

>

<2的混合标准溶液!使用厦门奥谱天

成微型光谱仪扫描波长为
894-(

!扫描范围为
458

"

588

-(

!混合溶液的实测紫外可见光谱信号如图
5

所示#

!!

如图
;

"

23

所示!通过观察虚线框中的去噪后的信号!

本文算法不仅有效地去除了噪声并且将光源特征峰干扰信号

;:3

第
2
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图
W

!

不同算法去噪后的信噪比
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(W

!

6Q"1)-2052+.&/&+

'

?

9

5&))202+-17

'

.0&-;3/

图
X

!

不同算法去噪后的均方根误差
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实测光谱信号
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本文算法对实测光谱信号降噪效果
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基本滤除!而奇异值差分谱算法得到的去噪后信号发生失

真!

TD

滤波算法和小波变换去噪算法虽然可以起到信号平

滑作用!但是也未能将光源特征峰干扰信号滤除!在一定程

度影响光谱信号定量分析的精确性#
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奇异值差分谱算法对实测光谱信号降噪效果
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滤波算法对实测光谱信号降噪效果
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小波变换去噪算法对实测光谱信号降噪效果
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提出了一种基于奇异值重构信号分量频率的光谱信号去

噪算法#本算法根据每个奇异值分量信号快速傅里叶变换结

果中振幅最大所对应的频率值!然后按照奇异值递减方式对

相应分量信号频率值进行一阶滞后差分!得到频率差分谱#

选择差分谱第一个谱峰值大于设定阈值处所对应的奇异值即
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为奇异值分解降噪的有效阶次#最后通过对比表明!本文所

提算法相较于奇异值差分谱算法(

TD

滤波算法和小波变换

去噪算法在处理真实紫外可见光谱信号中不仅抑制了噪声影

响!能更好提高信号的信噪比和减小均方根误差!而且将微

型光谱仪的光源特征峰有效滤除!在紫外可见光谱信号的定

量分析中具有较好的应用前景#
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