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光谱的预处理在光谱分析中占有非常重要的地位#针对现有光谱去噪算法对弱峰保存能力差(基

线校正算法对光谱能量过扣除(光谱特征峰定位不准确以及各种预处理算法串行处理造成的误差累计等问

题!设计了一个端到端的卷积神经网络#该网络由两个模块组成&基线校正和去噪模块和特征峰定位模块#

这两个模块相互连接又独立输出#理想条件下!可以依据光谱的线型函数和特征峰的位置拟合出无噪声无

基线的光谱!所以在基线校正和光谱去噪模块中连接特征峰定位模块的输出可以有效的提高去噪和基线校

正的精度'而高质量的光谱有助于更加精确的估计光谱峰的位置!因此这两个模块相互连接可以有效提高

重建光谱的质量#光谱基线校正和去噪模块是一个前馈网络!该模块由多个卷积层(激活函数和批归一化层

构成!每一层均连接了特征峰定位模块的输出#特征峰定位模块是一个多尺度特征融合网络!该模块使用不

同尺寸的卷积核将光谱分为不同的尺度!融合大小不同尺度的特征估计光谱特征峰的具体位置#在网络训

练时!使用不同温度(湿度和不同预热时间的光谱仪获得光谱作为输入样本!使用中国计量院的标准仪器获

得光谱数据作为输出样本#在实验中!首先对合成的光谱分别添加不同信噪比的噪声和不同峰值的高斯基

线!分别评价该网络在噪声抑制(基线校正(光谱特征峰校正的能力'然后将添加噪声和基线后的玉米的近

红外光谱作为样本!用最先进的算法对它们进行预处理!然后用偏最小二乘法估计玉米中的水和油的浓度#

估计的浓度与用标准仪器测量的真实浓度进行比较!以证明所提出的
=!!

的优势#实验证明!所设计的网

络在单任务和多任务处理中均能取得良好的结果#而且经过该网络处理的光谱在定量分析中可以得到更准

确的结果!具有较强的实用价值#
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光谱的定量分析是光谱应用的重要方面#实际应用中!

由于温度(湿度和仪器自身等问题!未经预处理的光谱会导

致定量分析出现误差(组分预测错误等问题!因此光谱预处

理是光谱分析中重要的组成部分#

光谱预处理包括光谱去噪(基线校正和谱峰定位等#其

中!光谱去噪算法包括高斯滤波!

TD

平滑!短时傅里叶变

换!小波变换等算法#这些去噪算法可以移除光谱噪声!但

是会损失光谱的精度!因为它们实质上是通过降低原始测量

的光谱分辨率来消除噪声)

2

*

#其中!高斯滤波和
TD

平滑)

3

*

等算法原理简单!但是较小的窗口对噪声的移除效果有限!

较大的窗口会严重的损失光谱数据!因此使用这些方法去噪

时需要谨慎的选择参数'基于傅里叶变换和小波分析)

1F4

*等

多尺度分析的方法是根据噪声的性质!将光谱数据分为高频

分量和低频分量!通过截断高频分量的方法!减小噪声对光

谱的影响#这些方法的效果大多取决于几个参数的选择!例

如小波基选择和阈值权值选择方法!因此去噪结果会包含主

观性#

光谱基线校正包括小波变换)

6

*

!多项式拟合!自适应迭

代重权惩罚最小二乘)

7

*

!非对称最小二乘)

:

*等方法#这些方

法大多可以有效的估计光谱基线!但是会扣除光谱的真实强

度#其中多项式拟合(非对称最小二乘等方法对光谱的信噪



比有一定要求!在重叠峰处可能无法取得光滑的基线#而基

于小波变换的方法!通过对小波低频分量进行处理!估计光

谱基线#这些算法可以满足大多数基线估计!但是由于小波

基函数的问题!会出现基线畸变的现象#

光谱峰定位方法包括对称零面积法)

5

*

!多阶导数法和正

弦余弦算法)

;

*等!这些方法虽然可以定位光谱峰!但对光谱

质量有一定要求!并且在重叠峰的估计与定位上存在偏差#

上述方法大多只能完成单项预处理任务!在串行运行时

会出现误差的积累#但是随着深度学习的不断发展!神经网

络已经被证明可以有效的抑制噪声(校正基线)

28F23

*和估计谱

峰!这使多项预处理任务同时处理成为可能#因此!本工作

提出了一种卷积神经网络$

=!!

%!该网络可以同时实现光谱

去噪(基线校正和谱峰定位等任务!可以有效的提高重建光

谱的质量#

2

!

算法原理及结构

D(D

!

光谱线型函数

在光谱的形成过程中!发光粒子不同的运动速度(能级

结构和它们间的相互撞击会使光谱形成不同的线型!即

D$WMM

线型(

>,*)-G

线型和
a,'

Q

/

线型#假设
!

8

是光谱的中

心波长!

"

>

是
D$WMM

线型或
>,*)-G

线型的半峰全宽!

"

是高

斯线型的峰值!

G

是一个取值范围在$

8

!

2

%之间的参数!所

以上述三种线型的可以表示为
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在具体应用中!大部分实验得到的光谱峰均可以由三种

光谱线型表示!因此在模拟实验和提出网络的训练中使用由

上式合成的模拟光谱加入训练集和测试集!不仅可以有效的

提高数据集中样本的多样性!而且会提高光谱预处理的

效果#

D(F

!

一维卷积网络

卷积神经网络已经在计算机视觉领域取得成功#为了光

谱预处理!本工作选择了一维卷积网络!在卷积神经网络中

有多种操作算子#选择了卷积层$

=,-X

%!激活函数!批归一

化层$

%$/+H-,*($I'G$/',-

!

B!

%!最大池化层$

($P

\

,,I'-

Q

!

AU

%!上采样层$

W

\

M$(

\

I)

!

@T

%!多尺度融合层$

(WI/'M+$I)

.WM',-

!

AV

%等算子#在
=!!

中!最重要的两个算子为
=,-X

和
AU

#其中!

=,-X

可以提取光谱特征!是
=!!

的基础'

AU

可以减少特征冗余!加快网络收敛#本文采用线性整流

单元函数$

*)+/'.')LI'-)$*W-'/.W-+/',-

!

)̂>@

%作为激活

函数#

D(G

!

网络结构

光谱噪声属于高通信号具有随机性!光谱基线属于低通

信号!光谱特征峰属于高通信号且具有二阶稀疏性#根据这

些特点!本工作提出的卷积神经网络的网络结构如图
2

所示#

图
D

!

网络的结构

%&

'

(D

!

>;2/-0*,-*02.)

4

0.

4

./25OQQ

!!

该网络由基线校正和去噪模块和光谱峰检测模块组成!

基线校正和去噪模块目的是移除光谱中的噪声和基线!并为

光谱峰值检测提供高质量光谱'光谱峰检测模块的是为了估

计光谱峰位置!并依据光谱峰的位置反作用于去噪和基线校

正模块#

图
2

红框是去噪和基线校正模块!该模块是一个前馈网

络!由
=,-X

!

)̂>W

和
B!

构成#在实际测试中层数较深的网

络可以获得较好的效果!但是会出现过拟合的现象并且运行

时间较长#为了防止过拟合现象!加入
&*,

\

,W/

策略'为了

减少运行时间!通过多次实验确定了如图
2

所示的
7

层结

构#如前所述!大部分光谱峰都是由三种线型函数组成!理

论上可以根据光谱峰的位置(峰高和半峰宽等信息!通过拟

合的方法得到无噪声无基线的光谱#因此在设计网络的时

候!加入光谱峰的位置信息可以指导网络在光谱峰处尽可能

多的保存光谱数据(防止过平滑和基线的过扣除!这样不仅

会缩短训练时间!而且会防止网络产生过去噪(损失光谱精

度等问题#相比于光谱峰的位置!光谱的峰高和半峰宽受噪

声影响较大!为了防止错误估计带来的问题!在设计网络时

仅加入光谱峰的位置信息#

图
2

黑框是光谱峰检测模块!该模块是多特征融合网

络#因为光谱峰与噪声同属于高通信号!因此采用两种不同

的尺度检测光谱峰#通过多次实验得到大尺寸网络和小尺寸

网络的层数#大尺寸的网络运行速度较快!但是对弱峰和重

叠峰存在一定误判和漏判!因此又使用最大池化来估计光谱

峰位置'小尺度的网络精度较高!但运行时间较慢!因此使

用卷积层!激活函数和批归一化来估计光谱峰位置#经过多

尺度特征融合和卷积层后!可以获得光谱峰的位置#其中!

在大尺度网络中加入上采样层!可以使各层得到的特征与原

始光谱的尺寸一致!这样不仅可以减小对样本的预处理!而

且可以减少训练时间#

3

!

实验部分

F(D

!

数据准备

网络训练时!将不同温度(湿度以及光谱仪预热时间得

到的未处理的光谱作为受到噪声污染的光谱!在计量检定规

程
CCD2814

指定的温度和湿度下!使用中国计量院标准装置

1;3
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获取的光谱作为理想光谱!并加入模拟光谱!对网络进行

训练#

选择了离散小波硬阈值$

&K0

%和
TD

滤波来对比本网络

的去噪效果!选择了文献)

7

*和文献)

5

*作为对比方法验证本

网络的基线校正效果!选择了三阶导数法$

0&

%和文献)

28

*

来说明光谱峰定位的效果#

为了简洁地表出去噪和基线校正方法!用
&K0c

)

7

*表

示使用
&K0

去噪并使用文献)

7

*提出的方法移除基线'

TD

c

)

7

*表示使用
TD

去噪和文献)

7

*的方法移除基线'

&K0c

)

5

*表示使用
&K0

去噪和文献)

5

*的方法移除基线'

TDc

)

5

*表示使用
TD

滤波去噪和文献)

5

*的方法移除基线#均方

根误差$

^ATZ

%和拟合优度$

DV=

%作为评价指标!

^ATZ

越

小!表示重建光谱质量越高!

DV=

越接近
2

!光谱重建质量

越高#

F(F

!

仿真实验

因为实际中不存在理想光谱!因此根据式$

2

%(式$

3

%和

式$

1

%获取的模拟光谱!并随机添加噪声和基线!可以精确

的评估网络的性能#首先对网络的去噪能力进行分析#因为

环境和仪器给光谱带来的噪声可以认为是相互独立的!根据

中心极限定理!光谱噪声服从高斯分布!因此加入信噪比为

68

!

48

!

18

!

38

和
28LB

的高斯白噪声!结果如图
3

#

图
F

!

光谱去噪结果

$

$

%&

^ATZ

'$

%

%&

DV=

%&

'

(F

!

>;202/*7-.)/

4

2,-01752+.&/&+

'

$

$

%&

^ATZ

'$

%

%&

DV=

!!

图
3

$

$

%是去噪后的
^ATZ

!$

%

%是
DV=

#可以看到随着

添加噪声信噪比的增加!去噪后的光谱与理想光谱越吻合!

本文提出的网络在光谱去噪任务中可以取得较好的结果#

因为高斯函数具有上升和下降两个过程!可以描述大多

数基线!因此在模拟光谱中加入峰值分别为
892

!

893

!

891

!

894

!

896

和
897

的高斯基线#基线校正结果如图
1

所示#

图
G

!

基线校正的结果

$

$

%&

^ATZ

'$

%

%&

DV=

%&

'

(G

!

>;202/*7-.)?1/27&+2,.002,-&.+

$

$

%&

^ATZ

'$

%

%&

DV=

!!

如图
1

所示!图
1

$

$

%是去噪后的
^ATZ

!$

%

%是
DV=

#可

以看到随着基线峰值的增加!重建光谱与理想光谱越吻合!

相比于文献)

7

*和文献)

5

*!本文提出的网络在基线校正中可

以取得较好的结果#

最后验证同时移除噪声和基线效果!在添加峰值为
893

的光谱基线后!分别添加信噪比为
8

!

28

!

38

!

18

和
48LB

的

高斯白噪声!使用
&K0c

)

7

*!

&0=K0c

)

5

*!

TDc

)

7

*和

TDc

)

5

*四种组合移除噪声和基线#结果如表
2

所示#

!!

根据表
2

!

&K0

去噪算法效果较差!而提出的算法效果

最优!尤其添加信噪比为
8LB

的高斯白噪声和高斯基线时!

本网络的
^ATZ

比其他方法小了
8948:

!说明光谱峰定位在

噪声抑制和基线校正的过程中有一定作用#为了更直观的表

4;3
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示噪声抑制和基线校正的能力!图
4

是添加
8LB

的高斯噪

声和基线后的结果#

!!

在光谱峰定位方面!因为
0&

和文献)

28

*没有去噪和基

线校正的过程!在强噪声和基线下!

0&

和文献)

28

*存在较

大的误差!因此在无噪声的模拟光谱上进行光谱峰定位!结

果如表
3

#

表
D

!

去噪和基线校正结果#

"<6:

2

$%O

$

>1?72(D

!

>;202/*7-.)52+.&/&+

'

1+5?1/27&+2,.002,-&.+

$

"<6:

2

$%O

%

T!̂ ,.-,'M) &K0c

)

7

*

&K0c

)

5

*

TDc

)

7

*

TDc

)

5

*

#W*M

8 89;52

2

791:; 89;:1

2

69;71 896::

2

292;: 896:2

2

29251 89247

2

29822

28 89121

2

29;72 89185

2

29;74 89381

2

89;:7 8932;

2

89;:2 8986;

2

89;58

38 898;;

2

29872 898;7

2

2986; 89875

2

89;63 8987:

2

89;68 89838

2

89;55

18 89812

2

29823 89818

2

29828 89822

2

29882 89822

2

29882 89887

2

89;;;

48 89828
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根据表
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