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拉曼光谱是一种已广泛应用于化学,生物学和物理学的技术"然而拉曼光谱仪的电荷耦合器件很

容易受到宇宙射线的影响!从而产生随机的窄带宽,高强度的
@

A

0W:

"在真实样品中出现概率较低!约为千分

之一!但一旦出现将严重降低信号对比度"该研究提出一种实用的
@

A

0W:

剔除算法"该算法对中值滤波后的

数据与原始数据作差!得到偏差数据"用分位数的方法将偏差数据从小到大排序!取中间
CCd

数据作为真

实数据作高斯分布拟合"根据
@

A

0W:

强度高!稀疏的特性!以光谱中高强度数据的出现概率作为阈值标准剔

除
@

A

0W:

"最后以中值滤波结果带入原始数据代替
@

A

0W:

!从而最大程度还原样本原始信息且不需任何调试参

数"以加入不同强度
@

A

0W:

的拉曼光谱作为验证对象!实验结果表明本算法对
@

A

0W:

检测与去除的灵敏度可

以高达
CC-.d

"本算法同时适用于一维拉曼光谱,二维拉曼图像和三维拉曼数据立方体!且算法表现随着

维度的增加而提高!一维
@

A

0W:

剔除算法能检测超过最大峰强度
#,d

的
@

A

0W:

!而在三维拉曼数据立方体中!

超过峰值
$,d

的
@

A

0W:

即能被检测出"用该算法对
#,,,,

条真实拉曼光谱进行处理!可以在不扭曲真实信号

的情况下有效地剔除
@

A

0W:

!进一步证明了算法的实用性"
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拉曼光谱能原位地实时探测多物质的化学组分&

*

'

!被广

泛应用于细胞生物和电化学&

$

'

,食品安全&

)

'

,临床医学&

#O.

'

等"然而!绝大多数分子的拉曼散射效应极其微弱!因而拉

曼光谱中经常包含大量噪声"其中
@

A

0W:

是一种在随机位置

上出现的宽度极窄,峰高很强的单向尖峰信号&

\

'

"一般认为

@

A

0W:

的产生是因为宇宙射线被拉曼光谱仪中广泛使用的电

荷耦合器件#

++Z

$

&

&

'所捕获!宇宙射线可以直接激发
++Z

像素!产生的
@

A

0W:

的强度有时比正常的拉曼峰高出几个数

量级!会显著降低光谱的对比度!必须在进一步分析之前被

剔除"

目前已经有一些文献介绍不同的
@

A

0W:

剔除方法!可以

归结于两类!首先是基于硬件的实现"例如!

451?

&

^

'用直缝

扩展狭缝高度以提升信号强度!并分析由此带来的图像弯曲

问题!加以校正!将
++Z

图像分成多个条带!通过条带之间

的比较可以识别和剔除
@

A

0W:

+

"712

6

&

C

'等将
++Z

高度所可

以容纳的光纤打包到光纤束中!并以特殊的方法排列!以修

复被
@

A

0W:

损坏的图像"然而!复杂的仪器操作和额外成本

的增加使基于硬件的
@

A

0W:

剔除方法的应用较少"第二类剔

除方法是基于软件的
@

A

0W:

剔除方法"这些方法大致可以分

为两种类型"第一种类型是使用滤波器对信号进行处理!包

括有鲁棒性的平滑滤波器&

*,

'

,加权移动窗口滤波器&

**

'

,小

波变换&

\

!

*$O*)

'等"这些算法是基于以下假设!即与真实的拉

曼峰相比!

@

A

0W:

的带宽更小且强度更高"然而!在实际应用

中!一些反映真实分子信息的窄峰会被误认为是
@

A

0W:

"此

外!使用滤波器可能会让真实的拉曼光谱失真"第二种是基

于概率统计原理的剔除方法!包括上限频谱数据矩阵&

*#

'

,鲁

棒求和方法&

*.

'

,基于分布设置阈值&

*\O*&

'和差值谱图检测方

法&

*̂

'

"这些方法成立的理论基础是在两个连续光谱中的同

一位置发生
@

A

0W:

的概率非常小"由于需要采集多次!因此!

这些方法需要较长的处理时间来搜索
@

A

0W:

!而且参数的选

择也很复杂"同时!这两类
@

A

0W:

剔除方法的处理对象是基

于某条特定的光谱!对于有成千上万条光谱的拉曼成像数据

立方体!其应用效率较低且保真性较差"随着拉曼成像技术



的发展!针对大量光谱数据的批量
@

A

0W:

剔除方法是未来的

发展要求"

因此!本文提出一种实用的
@

A

0W:

剔除方法!其原理是

使用中值滤波器处理原始数据!并对中值滤波后的数据和原

始数据的偏差作统计分析来寻找
@

A

0W:

!并只替换这些
@

A

0W:

值!以保证数据的高保真度!中值滤波的参数设置较于上述

方法更加简单且有效"同时该算法有大量数据的处理能力!

不仅适用于一维拉曼谱和二维拉曼图像的
@

A

0W:

剔除!还适

用于拉曼光谱成像得到的三维数据立方体"实验证明!当

@

A

0W:

强度超过最高峰值强度
$,d

时!该算法可以准确地识

别
@

A

0W:

!灵敏度为
CC-.d

"与目前
@

A

0W:

识别方法&

*#

!

*C

'相

比!该算法具有较高的灵敏度和较小的检测极限!为拉曼光

谱分析人员进行后续数据降维及机器学习算法等应用提供了

一个重要的光谱预处理工具"

*

!

实验部分

@A@

!

通过中值滤波器和统计分析剔除
'

+

.J"

@

A

0W:

可以定义为一维,二维或者三维数据内相邻小区

域的异常值"中值滤波器是以当前数据点为中心的小窗口的

中值来代替每个数据点!其原理可以用来剔除这些异常值!

但是非
@

A

0W:

的信号也将随着滤波操作而失真"因此!我们

开发了一种分两步进行的
@

A

0W:

剔除方法!第一步是定位

@

A

0W:

!第二步是只对被定位的
@

A

0W:

执行中值滤波"这种策

略可以较好地去除
@

A

0W:

!并保留原始信号的高保真度"定位

@

A

0W:

是其中的关键!可以根据中值滤波后的数据和原始数

据作偏差!通过设置阈值来识别
@

A

0W:

"将原始数据表示为

.

!滤波后的数据表示为
+

!偏差表示为
K

#

Kj.e+

$"

K

的分布可以近似表示为高斯函数&式#

*

$'

L

#

6

$

&

*

$槡/%

:c

A

;

#

6

;

'

$

$

$

%

# $

$

#

*

$

式#

*

$中!

6

是随机变量!

L

#

6

$是概率密度!

'

是期望!

%

是标

准差"

根据
)M

%

规则!

CC-&d

的数据在以期望
'

为中心!标准

方差
%

的
)

倍区域内"这个特征可以用来识别
@

A

0W:

!因为

@

A

0W:

通常稀疏地分布在测量数据中!并且具有比正常信号

高得多的强度"这些
@

A

0W:

可以通过根据
X

的分布性质设置

一个阈值来识别"该阈值将把
K

中大部分较小的数据点识别

为正常值!而当
K

中的一个数据点的值超过该阈值时!它将

被识别为
@

A

0W:

"如果原始数据
.

中没有
@

A

0W:

!则
K

中的大

部分值将非常小!拟合分布的期望将接近
,

"但如果
@

A

0W:

存

在!使用式#

*

$直接拟合!拟合曲线将因为异常值的原因偏

离它的真实分布"为解决这个问题!本文按升序排序
K

!并

使用中间数据而不是使用
X

中的所有值来拟合分布"我们使

用分位数方法将
K

切成一个系列连续区域"分位数的函数可

以被描述为式#

$

$

(&

<

#

3

+

6

(

$

&

N

#

6

(

$ #

$

$

式#

$

$中!

3

是随机变量!

N

#

6

$是连续分布函数!

<

是概率!

(

是分位数"分位数指满足条件
<

#

3

"

6

(

$的点"

根据分位数的概念将
K

中的数据点以概率的方式划分

为
*,,

个份!通过选择合适的
(

!取中间的
CC

个部分作为拟

合分布所用的数据!中间
CCd

的数据已剔除强度很大的

@

A

0W:

和测量结果为负的
++Z

坏点!可以表现真实拉曼信号

特征!经过实验测试!取
CCd

以上的中间数据会引入个别异

常值!取
CCd

以下的数据!对拟合的分布提升不明显!且可

能会丢失一些真实信号"原始数据和经过排序后的中间
CCd

数据的拟合分布结果如图
*

所示"

图
@

!

原始数据和中间
bbU

的数据的分布

<.

E

A@

!

=)"2.'6$.3,6.*%9.6)6)"*$.

E

.%0720600%2

F.227"bbU2060

!!

图
*

是使用全部数据及中间
CCd

的数据做拟合的概率

密度函数图!其中使用
CCd

的数据的分布更瘦更高!意义为

数据更加集中!异常值和正常值的距离更远!且大部分的偏

差
K

在
,

左右!

CCd

的数据拟合后左右两端比使用全部数据

的拟合更窄!意味着正常值的数据更加集中!阈值的设置更

加简单"

通过基于概率密度函数#

!ZS

$的原理!为
K

的真实分布

设置一个阈值!可以很容易地识别
@

A

0W:

"该原理可以表示为

式#

)

$

<

#

3

+

6

$

&

N

3

#

6

$

&

4

6

;s

L

#

4

$

H4

#

)

$

式#

)

$中!

3

是随机变量!

6

是实数!

<

为概率!

L

#

4

$为概率

密度函数"

!ZS

函数可以通过设定一个数来获取数据超过该数的

概率!但由这种直接方法设置的阈值将有两个缺陷"一是阈

值选择的难度(关于
@

A

0W:

和正常值之间的距离尚不清楚!

因此没有参考依据"另一个缺陷是缺乏自动化和通用性(针

对不同的拉曼数据需要设置不同的阈值!这对分析者来说很

不方便且设置的值与使用者的经验有关"为了解决这些问

题!我们采用基于逆累积分布函数#

K+ZS

$的反向思想来直

接设置概率阈值!通过设定某个概率
<

#

3

&

6

$!可以根据该

分布函数自动确定一个阈值
6

!数据超过该值为满足这个概

率#

3

&

6

$"因此!在不同的拉曼数据中将根据概率自动调整

不同的绝对阈值
6

以剔除
@

A

0W:

"为了方便起见!本文以下部

分中设置的阈值指的均是概率阈值
<

"

在通过阈值设置检测到
@

A

0W:

之后!下一步是用表示真

实拉曼特征的值来替换原始数据
.

中的
@

A

0W:

"最简单,直

接的方法是用线性插值来填充空位置"但这种方法引入了伪

影!并会因拉曼数据的复杂性而导致错误的结果"应用非线

.&*)
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0W:

剔除算法



性函数进行插值可以使替换完成的拉曼数据更逼近真实数

据"然而!一些非线性函数会引入更多的变量和未知的参

数!这将使这个过程变得极其复杂!错误的参数甚至会降低

拉曼特征的准确性"一种简单有效的方法是使用中值滤波后

的数据
+

中的值代替原始数据
.

中的
@

A

0W:

"中值将当前像

素中的信号与前后像素连接起来!确保该值的可靠性"此

外!它仅需要少量的参数来确定!易于操作"

整个算法的基本思想是在偏差分布
K

中找到超过阈值

的数据点!并将其标记为
@

A

0W:

"然后去除原始数据
.

中的

这些
@

A

0W:

!并填充对应位置的滤波后的
_

值!具体步骤如

表
*

所示"拉曼数据
.

可以是一维拉曼光谱,二维拉曼图像

和三维拉曼数据立方体!取决于维度
A

"

I:H012

#

.

!

D

$表

示对数据
.

应用窗口大小为
D

的中值滤波器!

S0;

#

K

$代表

对分布
K

作曲线拟合!

.

#

"

$是数据
.

在位置
"

的索引值!

"

可以是#

=

$!表示一维数据!#

=

!

9

$表示二维数据!#

=

!

9

!

:

$表

示三维数据"

表
@

!

算法流程图
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参数优化

参数优化包括中值滤波器的窗口大小的选择和阈值的设

定"这些参数应根据拉曼数据的噪声水平,强度和锐度的差

异来选择!以在不影响真实拉曼特征的情况下准确地去除

@

A

0W:

"本文针对三种维度下不同窗口尺寸和不同阈值进行实

验"在此!以一维拉曼谱为例!演示如何选择合适的参数"

拉曼光谱中不同参数下的结果如图
$

所示"

!!

图
$I

为未经
@

A

0W:

剔除算法的一维拉曼光谱数据!使用

较大的窗口!有可能无法完全剔除图中的
@

A

0W:

#如图
$/

所

示$!或对图中的真实拉曼峰造成影响#如图
$J

$!使用较小

的窗口尺寸的结果如图
$O

所示!由于
@

A

0W:

窄带宽!高强度

特征!小窗口识别更成功"因此!我们选择
)

作为一维拉曼

光谱的窗口尺寸"

在实验中!我们设置阈值
*l*,

e)和
*l*,

e.并进行比

较"尽管阈值相差两个数量级但只有一个位于
$,,,

波数附

近的
@

A

0W:

没有被检测到"引入分位数的方法确保了拟合分

布是使用正常值!扩大了正常值和
@

A

0W:

的差异!让阈值选

择空间足够大"

!!

二维拉曼图像和三维拉曼数据立方体的参数选择与上述

操作相似"对于二维图像!将使用二维中值滤波器作用于原

始数据"从一维拉曼光谱到二维拉曼图像的扩展不仅仅是从

图
B

!

不同窗口尺寸和阈值的一维
'

+

.J"

剔除

I

(原始拉曼光谱+

/

(窗口尺寸为
&

!阈值为
*l*,

e.的
@

A

0W:

剔除过

程+

'

(窗口尺寸为
)

!阈值为
*l*,

e.的
@

A

0W:

剔除过程+

J

(窗口尺

寸为
&

!阈值为
*l*,

e)的
@

A

0W:

剔除过程+

O

(窗口尺寸为
)

!阈值为

*l*,

e)的
@

A

0W:

剔除过程

<.

E

AB

!

-

+

.J"$"F*L07*#@Q2.F"%'.*%07'

+

"&6$09.6)

2.##"$"%69.%2*9'.Z"0%26)$"')*72

I

(

P1]@

A

:M;B7>

+

/

(

(

A

0W:B:>?V1<]0;5]02H?]@0T:&

!

;5B:@5?<H

*l*,

e.

+

'

(

(

A

0W:B:>?V1<]0;5]02H?]@0T:)

!

;5B:@5?<H*l*,

e.

+

J

(

(

A

0W:B:>?V1<]0;5]02H?]@0T:&

!

;5B:@5?<H*l*,

e)

+

O

(

(

A

0W:

B:>?V1<]0;5]02H?]@0T:)

!

;5B:@5?<H*l*,

e)

=GB[0;B1B

U

?LL@:;@

]:B:1

AA

<0:H?2;5:@

A

:M;B1L?B[:;;:BV0@71<0T1;0?2

行扩展到列的更改!这涉及到滤波器在不同对象上的操作"

在一维数据中!对不同波数下的信号强度进行滤波!是光谱

维度上的滤波"在二维中!同一波数上的不同像素信号被滤

波!对于采集过程!属于空间上的滤波"原始数据与中值滤

波后的数据之间的偏差是二维分布!因此设置的阈值也是二

维数据!对应于图像的行和列"为了简化拟合分布!我们首

先将二维偏差数据重组为一维偏差数据"对扩展的一维数据

的分析与前面描述的一维拉曼光谱数据相同"本文选择
)l)

作为窗口大小!

*l*,

e\作为设定的阈值用来剔除二维拉曼

图像中的
@

A

0W:

"

对于三维拉曼数据立方体!数据的中值滤波器和偏差也

将是三维的"三维数据的扩展既需要考虑拉曼数据采集的时

间!也需要考虑不同的波数!首先是在深度方向上!然后是

在宽度方向上!最后是在高度方向上"这将极大增加数据的

数量!并使偏差分布更接近真实分布!也更准确"

根据参数的选择!对于三维数据立方体!信号的变化受

到多维的限制"因此!一个小的滤波窗口足以去除
@

A

0W:

!也

可以减少程序的处理时间"由于数据量的扩展!阈值设置为

*l*,

e\

"

$

!

结果与讨论

!!

为了测试该算法在实际应用中的性能!使用真实的实验

数据集进行了测试"我们使用
P1>12**

线扫描快速成像共

聚焦拉曼光谱仪器#

_12?

A

5?;?2

!

81

A

12

$用于扫描生物细胞"

该实验总共收集
*,,

线的光谱!每线包含
#,,

条光谱!光谱

深度为
*)#,

个波数"收集到的数据可以以完整光谱的形式

进行区分!共获得
#,,,,

条光谱!每条光谱包含
*)#,

个波

数"如果使用每次采集的光谱数和采集的数量作为区分条

\&*)

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!
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件!可以获得
*)#,

张大小为
*,,l#,,

的拉曼图像"此外!

我们还可以根据采集深度,采集宽度和采集线数来构建一个

大小为
*)#,l#,,l*,,

的三维拉曼数据立方体"

为了更好地分析该算法的有效性!我们还在真实的实验

数据中引入了不同数量的,不同强度的人工
@

A

0W:

来进行验

证实验"由于一维拉曼光谱,二维拉曼图像和三维拉曼数据

立方体原理的不同!我们在不同的条件下进行了实验"以下

分析中列出了具体的实验参数"

BA@

!

一维
'

+

.J"

剔除

一维
@

A

0W:

剔除的处理结果如图
)

所示"

(

A

0W:

出现概率

较小!但是强度很大!远超过其他波峰!该算法很好地剔除

了
@

A

0W:

!同时完整保留了
*,,,M>

e*处的强拉曼峰#细胞成

分(苯丙氨酸$"

!!

作为验证!测试了
$,

个光谱!其中有
*,

个手动添加的

人工
@

A

0W:

"增加的
@

A

0W:

位置是随机的!强度为峰值的
,-*

!

,-#

倍"实验结果见图
#

"

!!

用该算法进行了
*,

次独立的验证实验!并将检测结果

进行平均!最终结果如表
$

所示"其中
P1;0?@

表示峰值的比

例#

,-*

!

,-#

倍$!

!B:H0M;:H

表示算法所预测出来的
@

A

0W:

数

目!

3B7:

为真实
@

A

0W:

数量!

!:BM:2;1

6

:

是算法的准确度"

图
C

!

一维拉曼光谱
'

+

.J"

剔除

I

(原始拉曼光谱+

/

(经过
@

A

0W:

剔除算法后的拉曼光谱

<.

E

AC

!

@Q2.F"%'.*%07!0F0%'

+

"&6$0'

+

.J"$"F*L07

+

$*&"''

I

(

P1] P1>12@

A

:M;B7>

+

/

(

P1>12(

A

:M;B7>1L;:B*OH0>:2@0?21<

@

A

0W:B:>?V1<=GB[0;B1B

U

?LL@:;@]:B:1

AA

<0:H?2;5:@

A

:M;B1L?B[:;;:B

V0@71<0T1;0?2

图
D

!

一维拉曼光谱#加人工
'

+

.J"

$

#

1

$(经过
@

A

0W:

剔除后的拉曼光谱+#

[

$(增加
,-*

倍人工
@

A

0W:

的拉曼光谱+#

M

$(增加
,-$

倍人工
@

A

0W:

的拉曼光谱+

#

H

$(增加
,-)

倍人工
@

A

0W:

的拉曼光谱+#

:

$(增加
,-#

倍人工
@

A

0W:

的拉曼光谱+#

L

$(增加
,-.

倍人工
@

A

0W:

的拉曼光谱

<.

E

AD

!

@Q2.F"%'.*%07'

+

"&6$,F9.6)0$6.#.&.07'

+

.J"'

#

1

$(

P1>12@

A

:M;B7>1L;:B@

A

0W:B:>?V1<

+#

[

$(

P1>12@

A

:M;B7>]0;5,-*;0>:@1B;0L0M01<@

A

0W:@

+

#

M

$(

P1>12@

A

:M;B7>]0;5,-$;0>:@1B;0L0M01<@

A

0W:@

+#

H

$(

P1>12@

A

:M;B7>]0;5,-);0>:@1B;0L0M01<@

A

0W:@

+

#

:

$(

P1>12@

A

:M;B7>]0;5,-#;0>:@1B;0L0M01<@

A

0W:@

+#

L

$(

P1>12@

A

:M;B7>]0;5,-.;0>:@1B;0L0M01<@

A

0W:@

表
B

!

一维拉曼光谱
'

+

.J"

检测

=037"B

!

@Q2.F"%'.*%07!0F0%'

+

"&6$0'

+

.J"2"6"&6.*%

P1;0?@ !B:H0M;:H 3B7: !:BM:2;1

6

:

)

d

,-* *&. $,, &̂-.

,-$ *C. $,, C&-.

,-) *C& $,, Ĉ-.

,-# *CC $,, CC-.

!!

实验结果所示!在
@

A

0W:

强度较低情况下#峰值的比值较

低$!

@

A

0W:

剔除算法的性能较差!因为人工
@

A

0W:

可能由于

其随机位置而落入信号的低处!使得叠加的信号太小!无法

被检测到"当该比率增加到
#,d

时!检测灵敏度可达到

CC-.d

"参考文献&

*.

'的检测灵敏度为
C&-.d

!参考文献

&

*C

'中检测超过峰值
.,d

的
@

A

0W:

识别算法!灵敏度可以达

到
CCd

!与它们相比!本文介绍的方法可以检测强度更弱的

@

A

0W:

!且灵敏度有较大提升"

BAB

!

二维
'

+

.J"

剔除

图
.

#

1

$和#

[

$为波数在
$C#,M>

e*的真实拉曼图像的二

维
@

A

0W:

剔除处理结果"其中
2

轴是线数!

3

轴是光谱条数!

构成
*,,l#,,

的拉曼图像"颜色代表相对值的大小!蓝色代

表小数值!黄色代表高数值"未剔除
@

A

0W:

前!高强度的

@

A

0W:

使图像其他位置的特征对比度降低"在剔除
@

A

0W:

后!

严重污染的原始拉曼图像可以显示图像的特征"

!!

对于二维验证实验!我们从
*)#,

张图像中随机选择
$,

张!并在每张图像中选择
*,

个随机位置设置
@

A

0W:

"然后将

每个选定位置的值设定为原本值加上当前图像最大像素值的

,-*

到
,-)

倍作为
@

A

0W:

"

&&*)
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A
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图
G

!

二维拉曼图像
'

+

.J"

剔除

#

1

$(原始拉曼图像+

#

[

$(经过二维
@

A

0W:

剔除算法处理后的拉曼图像

<.

E

AG

!

BQ2.F"%'.*%07!0F0%.F0

E

"'

+

.J"$"F*L07

+

$*&"''

#

1

$(

P1]P1>120>1

6

:

+

#

[

$(

P1>120>1

6

:1L;:B$OH0>:2@0?21<@

A

0W:B:>?V1<

!!

通过增加不同的比率!我们得到了不同的检测结果"为

减少验证实验的随机误差!进行了
*,

个独立验证实验!将检

测结果进行平均!最终结果如表
)

所示"

表
C

!

二维拉曼图像
'

+

.J"

检测

=037"C

!

BQ2.F"%'.*%07!0F0%.F0

E

"'

+

.J"2"6"&6.*%

P1;0?@ !B:H0M;:H 3B7: !:BM:2;1

6

:

)

d

,-* *&# $,, &̂

,-$ *C# $,, C&

,-) *CC $,, CC-.

!!

对于二维
@

A

0W:

剔除方法!当
@

A

0W:

强度超过峰值的

),d

时!可以有效地检测
@

A

0W:

"与参考文献&

*C

'中的二维

@

A

0W:

检测算法相比!本文介绍的方法可以在
@

A

0W:

强度较小

的情况下检测和剔除
@

A

0W:

"

二维
@

A

0W:

检测灵敏度高于一维!通过二维
@

A

0W:

剔除方

法可以去除具有较低强度的
@

A

0W:

"

BAC

!

三维
'

+

.J"

剔除

三维拉曼数据立方体包含三维坐标信息和当前位置的

值!它表示四维信息"在图中难以表示四维信息"因此!在

使用了三维
@

A

0W:

剔除方法后!我们可以简单地使用图
\

来

显示三维拉曼数据立方体
@

A

0W:

剔除的效果"

拉曼数据立方体可以表示为
*)#,

张二维拉曼图像!或

#,,,,

条一维拉曼光谱"因此!用三维方法剔除
@

A

0W:

后!可

以直接剔除一维和二维的
@

A

0W:

"图
\

中的立方体是指一个

包含
*)#,

个拉曼图像的真实样本数据立方体"图像上的点

表示某条拉曼光谱!图的下部显示该光谱的
@

A

0W:

剔除结果"

图中选取三个数据立方体切片作为效果说明!分别对应波数

在
*,,,

!

$*),

和
$^̂,M>

e*时的拉曼图像"

!!

对于三维验证实验!我们随机选择
$,

个波数上的图像!

并在随机位置添加
*,

个
@

A

0W:

"

@

A

0W:

的强度是拉曼数据立方

体最高值的
,-*

!

,-$

倍"计算结果如表
#

所示"

图
N

!

三维拉曼数据立方体
'

+

.J"

剔除

#

1

$(原始拉曼数据立方体+

#

[

$(经过三维
@

A

0W:

剔除算法处理后的拉曼数据立方体

<.

E

AN

!

CQ2.F"%'.*%07!0F0%2060&,3"'

+

.J"$"F*L07

+

$*&"''

#

1

$(

P1]P1>12H1;1M7[:

+

#

[

$(

P1>12H1;1M7[:1L;:B)OH0>:2@0?21<@

A

0W:B:>?V1<

表
D

!

三维拉曼数据立方体
'

+

.J"

检测

=037"D

!

CQ2.F"%'.*%07!0F0%2060&,3"'

+

.J"2"6"&6.*%

P1;0?@ !B:H0M;:H 3B7: !:BM:2;1

6

:

)

d

,-* *̂\ $,, C)

,-$ *CC $,, CC-.

!!

当强度大于峰值的
$,d

时!可剔除所有
@

A

0W:

"与一维

和二维
@

A

0W:

剔除相比!三维方法可以检测更低强度的

@

A

0W:

!提高数据处理能力"这是一种新的针对大量拉曼数据

的
@

A

0W:

剔除方法!在其他文献中很少被提及"

灵敏度随着维度的增加而增加有两个原因"一方面!数

据的特征更加明显"另一方面!维数的增加使数据量迅速增

加!数据拟合出的分布更准确!

@

A

0W:

剔除算法更灵敏"

)

!

结
!

论

!!

随机的窄带宽,高强度的
@

A

0W:

容易附着在拉曼光谱上

导致信号的失真!对后续光谱分析造成困难"本文提出一种

@

A

0W:

剔除算法!可以根据原始拉曼数据和中值滤波后数据

之间的偏差拟合高斯分布并设置概率阈值来剔除
@

A

0W:

"该

方法不仅适用于一维拉曼光谱!而且也适用于二维拉曼图像

和三维拉曼数据立方体!检测灵敏度将随着维度的增加而提

高"当
@

A

0W:

比峰值高
$,d

时!该算法可以在保留原始信号

的真实性的基础上达到
CC-.d

的灵敏度"该算法阈值设置简

单!适用不同维度的拉曼数据!能有效剔除低强度的
@

A

0W:

!

有望成为拉曼光谱分析人员重要的预处理工具"
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