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拉曼光谱技术作为一种典型的光学检测方法!因其独特的非侵入性'快速'原位和极高的特异性!

在生物分析'疾病诊断及分子识别等众多领域得到广泛应用"拉曼光谱的指纹特性使其成为生物医学分析

领域的重要工具!但拉曼散射信号微弱!数据处理分析大量依赖分析人员'自动化处理能力低等因素都会极

大影响该技术在实际中的应用"实验设备'环境产生的噪声'待测生物样本的自发荧光等各种干扰因素使得

高质量拉曼光谱数据的获得变得较为困难!各种随机噪声会干扰拉曼光谱图中指纹谱峰信息的识别!增大

拉曼特征提取的难度!因此!噪声抑制在拉曼光谱预处理中显得十分重要"采用反向传播算法!从数据本身

的特征出发!基于理想光谱片段和含噪光谱片段的线性差异!分别构建噪声判定神经网络和光谱去噪神经

网络模型"以随机生成的一系列洛伦兹峰数学模型叠加生成拉曼光谱!对生成的拉曼光谱分别加入不同强

度的噪声!以此为实验数据!对比新方法和经典滑动窗口均值法'
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滤波法'傅里叶变换法'小

波阈值变换方法去噪的结果"对均方根误差和信号噪声比两个指标进行分析!结果显示!在低噪声干扰下所

有去噪方法都能较好地完成任务!但滑动窗口均值方法在光谱的边缘去噪效果会出现下降"随着噪声信号

的增大!滑动窗口均值方法'

/,@

滤波方法'傅里叶变换方法去噪性能都出现明显下降"而基于反向传播神

经网络的去噪方法要优于傅里叶变换法'滑动窗口均值法'

/,@

滤波器法!同时该方法在避免复杂参数寻优

设置的同时!获得了和最优阈值小波变换方法近乎一致的去噪效果!大大简化了参数设置!更适合拉曼光谱

去噪的自动化实现"

关键词
!

拉曼光谱(神经网络(光谱去噪

中图分类号#

C(+**'G!

!!

文献标识码#

9

!!!

!"#

#

*.'-+E!

$

H

':447'*...,.#+-

%

".""

&

.#,*##-,.=

!

收稿日期#

"."*,.!,*!

'修订日期#

"."*,.=,**

!

基金项目#国家自然科学基金项目%

E*!.#.=-

&!甘肃省自然科学基金项目%

".bD#D9"E#

&!兰州大学中央高校基本科研专项优秀青年教师创

新项目%

&]M

H

OY

5

,".*=,*"+

&资助

!

作者简介#王
!

忠!

*+G=

年生!兰州大学信息科学与工程学院副教授
!!

0,K6:&

)

6̀7

N

]L%7

N"

&]M'08M'17

"

通讯作者
!!

0,K6:&

)

]L%M

iN"

&]M'08M'17

引
!

言

!!

拉曼光谱技术作为一种典型的光学检测方法!因其独特

的非侵入性'快速'原位和极高的特异性!在生物分析'疾

病诊断及分子识别等众多领域得到广泛应用*

*,#
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"但拉曼散

射信号微弱!高质量拉曼光谱数据获取困难等因素都会极大

影响该技术在实际中的应用"为了在后期的数据分析过程中

尽量减少噪声'基线漂移等干扰因素对拉曼光谱数据分析的

影响!近年来!科研人员作出了大量的努力和尝试"
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等

考虑噪声出现的随机性!将小波变换和
V,K0674

算法相结合

去除拉曼光谱噪声!大大提升了光谱去噪的自动化水平*

E
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等结合传统尺度相关性去噪法与软阈值法的优点提出了

一种去噪改进算法!使每个小波系数都有一个对应的阈值!

并将软阈值法的处理方式应用于各个小波系数!从而实现小

波系数的自适应处理*
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等基于温哥华算法
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&和经验模式分解%
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&构建了基于生物样品的拉曼

光谱去噪方法!采用
?;R

代替均值滤波!自动选择多项式

阶数完成拟合*

=

+

"

eL6%

等基于
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振动分解方法!将拉

曼光谱分解为两个分量!提出了一种基于特征提取的低信噪

比拉曼光谱去噪方法*

+
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"
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等提出了一种多尺度小波阈值

去噪算法"拉曼信号被分解成不同的尺度!每个尺度给出了

拉曼信号中包含的不同频率相关信息*
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"伴随着机器学习

技术的蓬勃发展!
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等将线性稀疏编码去噪方法和机器学

习模型相结合!大大增强了算法的实用性*
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等提出了

采用卷积神经网络获取图像细节!反卷积网络恢复图片的去

噪模型*
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等提出了一种深度卷积多向长短



期记忆网络模型!完成低光图像的噪声恢复*

*-

+

"但这些适用

于图像数据的神经网络模型不适合拉曼光谱数据!无法保护

富含生物分子信息的拉曼谱峰信息"反向传播算法%
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&的提出大大简化了人工神经网络的训练过

程!不仅解决了非线性分类问题!而且在泛化能力'容错能

力等方面都表现出了优良的性能!直到今天该方法仍然大量

应用在研究和工程领域*
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"针对拉曼光谱去噪问题!采用

反向传播算法构建拉曼光谱判定和去噪网络!在提升去噪能

力的同时!大大简化复杂参数的寻优设置!更适合自动化

实现"
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算法思路

!!

拉曼光谱的谱图是由拉曼采集实验设备中电耦合器件数

千像元采样点获得的原始数据绘制而来的谱线!由于各种干

扰噪声的存在!使得原本微弱的拉曼信号在噪声的干扰下很

难得到高质量的拉曼指纹谱图"理想光谱片段中所有点拥有

一致的线性特征!这里基于理想光谱片段和含噪片段之间的

差异构建基于
W>

的神经网络模型"
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算法步骤
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)确定去噪神经网络模型"

神经网络采用
&QLQ*

结构!即第一个参数为输入层节

点数!将切分后的每一小段
@

0

3作为输入数据!用段长
&

表

示输入层节点个数(第二个参数为隐含层!长度为
L

(第三个

参数为输出层!用一个节点表示该片段的线性预测值"隐含

层使用式%

*

&中的
2674:
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函数作为激活函数!输出层采用式

%

"

&中的
)

M30&:7

函数作为激活函数!训练方法采用反向传播

算法!进行
#...

次训练"
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)确定分类神经网络模型"

网络结构采用
&QLQ*

结构!前两个参数与去噪神经网

络模型相同!第一个参数代表输入层节点数
&

!第二个参数

为隐含层节点数
L

"第三层为输出层!这里关注的是分类结

果含噪或者不含噪!所以输出层用一个节点表示该片段光谱

是否含噪"隐含层使用
2674:

N

函数作为激活函数!输出层
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函数作为激活函数!即
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采用
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次反向传播算法训练"
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)数据预处理"

将长度为
M

的光谱数据切分成
1

段%每段
&

个数据点&!

剩余
I

个数据!则
1&_IjM

"将每段含噪数据记为
@

0

3

H

!理

想光谱数据记为
A

0

3

H

!

0

表示光谱是整个训练集的第
0

条光

谱!

3

表示段号!

H

表示段内数据点"

本文对输入数据!先计算数据片段的均值!根据噪声的

随机性!将数据整体减去该值!并且将均值记录保存"对于

标签数据!计算出每一小段的线性差值"两种预处理方法描

述如下)

,

预处理
*

)将片段含噪数据减去该段所对应的均值!

并保存每个片段的均值!即
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预处理
"

)理想光谱片段首尾两点相减后除以
&Q*

!

得到理想片段对应的线性差值
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!即
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)神经网络训练"

去噪神经网络训练 用
/20

)
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中的预处理
,

对含噪数据

进行预处理!得到含噪数据
K

0

3

H

!用
/20

)

-

中的预处理
-

对理

想光谱数据进行预处理!得到理想光谱数据
L

0

3

"将
K

0

3

H

作为

输入!

L

0

3作为标签进行训练得到所需要的去噪神经网络"

分类神经网络训练 用
/20

)
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中预处理
,

对含噪数据和

理想光谱分别进行预处理!得到含噪片段
@

0

3

H

!理想光谱片

段
A
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3

H

"然后分别生成标签数据!将数据和标签放入
W>

神经

网络进行训练!得到分类神经网络"
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)预测和数据还原"

将待去噪光谱
AN

经过预处理分成
1

段%段长为
&

&和剩

余
I

个数据点%

I

#

&

&!得到分段数据
K

3

H

!和每一段的均值

K067

3

"先将预处理后产生的第
3

段含噪光谱
K

3

H

放入
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所得的分类神经网络!判断该段是否需要去噪!如果不需

要!则不对该段进行处理"否则!则将
K

3

H

放入去噪神经网络

进行预测!得到预测值
L

3

"再根据预测值进行谱线数据恢

复!即
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&中!
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为段数!

H

为段中每个点的下标!
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3Q*
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为还原后光谱的第%

3Q*

&

P&_

H

个点!

L

3

为第
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段

的预测值!

K067
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为第
3

段的均值"
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性能指标

这里采用如下两个通用评价指标来对比分析各种去噪方

法的性能"
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均方根误差%
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这里为了适配实际实验设备的采样指标!选择光谱采样数据

点为
*E#.

个!即
Mj*E#.

!

P

:806&

%

&

&是未含噪的原始理想光

谱!

PO

%

&

&是去噪后得到的光谱!该指标用来表征去噪后得到

的光谱逼近原始理想光谱的程度!该值越小说明去噪效果越

好!越接近真实光谱"
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信号噪声比%
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N
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/(D

&!该指标可以表

征去噪后光谱有效信息保留程度!定义为
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其中!

>

:806&

为信号能量(

>

7%:40

为噪声能量(

A

:806&

为理想光谱(

An

为去噪处理后的拉曼光谱(

&

为拉曼光谱横坐标(
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为一
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条拉曼光谱长度(

A

:806&

为理想拉曼光谱均值"

"

!

实验部分

&%$

!

实验分析

!!

通常实验中获得的拉曼光谱由三部分组成)拉曼指纹峰

;?

!荧光背景
6

和随机噪声
&

构成!因此拉曼光谱可以表示

为
;

j

;?

_6_&

"其中拉曼光谱数据中的拉曼谱峰通常由一

系列洛伦兹峰叠加产生!即
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&中!

&

是拉曼位移!

H

为第
H

个拉曼峰!

9

H

为第
H

个拉

曼峰面积!

&

%

是拉曼峰中心位置!

&

M

H

是第
H

个拉曼峰宽!

8

是拉曼峰数量"

&%&

!

实验数据

为了保证数据具有一定的代表性!接下来的实验数据

中!每条光谱拉曼峰的数量在
*

.

E

之间选择!峰宽选择在

*.

.

*..

之间!峰面积选择在
"...

.

"....

之间!具体数值

随机产生"这里含噪判定神经网络和去噪神经网络均采用

**,*#,*

的
W>

神经网络模型"先用预处理
,

对
*...

条含噪

数据进行处理!得到
*#....P**

的输入矩阵"再用预处理

-

对
*...

条理想光谱进行处理!得到
*#....P*

的标签矩

阵"将输入矩阵和标签矩阵送入
**,*#,*

的
W>

神经网络进行

训练!得到去噪神经网络"用预处理
,

对
*...

条含噪数据

和
*...

条理想光谱进行处理!得到
-.....P**

的输入矩

阵!再建立
-.....P*

的标签矩阵"

.

代表含噪!

*

代表不含

噪"将输入矩阵和标签矩阵送入
**,*#,*

的
W>

神经网络进行

训练!得到噪声判定神经网络"

-

!

结果与讨论

'%$

!

单光谱对比

按照前述方法随机生成
*

条拉曼光谱!分别加入
".

和

-.8O

高斯噪声后!分别用神经网络'滑动窗口平均值'

/,@

滤波法'傅里叶变换'小波阈值进行去噪!各类方法在不同

噪声状态下相关参数均已设置为最优!如表
*

所示"在小波

阈值中
2

)

23

为阈值选择标准!

4%3L

为阈值函数选择方式!

416&

为阈值处理随噪声水平的变化!

&

为分解层数!

7̀6K0

为选取的小波名称"

!!

各种方法在不同噪声下的处理结果如图
*

和图
"

所示"

可以得出在低噪声干扰下!所有去噪方法都能较好的完成任

务!但随着噪声信号的增大!滑动窗口均值方法'

/,@

滤波

方法'傅里叶变换方法去噪性能都出现明显下降!但本文提

出的神经网络去噪方法和小波阈值变换方法保持了较稳定的

去噪效果"

表
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!

各种方法参数设置

A()23$

!

N(4(035349355-7

.
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滑动窗口平均值
/,@

滤波法 小波阈值

窗口大小 窗口大小 阶数
2
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图
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噪声下各种方法去噪效果对比

,-

.

%$

!

L60

1

(4-96768+-8834375+376-9-7

.

035:6+9864&U+)76-93
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!!

各种方法在不同噪声干扰下性能指标
D;/?

值和
/(D

值的变换如表
"

所示"通过比较可以得出!本文提出的神经

网络方法在
D;/?

指标和
/(D

指标方面!去噪后的得分都

优于滑动窗口均值方法'

/,@

滤波方法'傅里叶变换方法"

图
&

!

'U+)

噪声下各种方法去噪效果对比

,-

.

%&

!

L60

1

(4-96768+-8834375+376-9-7

.

035:6+9864'U+)76-93

表
&

!

各种方法去噪性能指标
HM/J

和
/FH

对比

A()23&

!

L60

1

(4-96768C(4-6>9035:6+9864HM/J(7+/FH

原始含噪 神经网络 滑动窗口均值
/,@

滤波 傅里叶变换 小波阈值

".8O

D;/? +'G*+. "'E*E! "'++.= -'-G"! !'-G++ "'-*GG

/(D *"'#G.+ "-'+E+* ""'=.GG "*'GE!G *+'!+!. "#'."""

-.8O

D;/? -*'E.#- E'GG"G ='*"G= **'.#!# *-'=##= E'*=-G

/(D "'-"=* *#'G.=" *!'*"-+ **'!#"# +'!+.G *E'!+=!

图
'

!

&U+)

噪声下不同小波'不同阈值选择标准
HM/J

指标和
/FH

指标变化

,-

.

%'

!

HM/J(7+/FH*:(7

.

3968+-8834375=(C32359(7++-88343755:439:62+9864&U+)76-93
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本文方法和小波阈值变换方法性能基本一致!但实验中小波

阈值参数进行了最优选择!每次都需要重新寻找最优参数进

行调整"如果选择不同的小波参数!产生的结果会有很大的

差距!如图
-

和图
!

所示"当选取不同小波时!

D;/?

和

/(D

指标都出现明显的变化"选取不同的阈值标准时!两种

指标变化也很明显!这些都直接表明选择参数标准不同!去

噪的准确性会受到很大的影响"

图
?

!

'U+)

噪声下不同小波'不同阈值选择标准
HM/J

指标和
/FH

指标变化

,-

.

%?

!

HM/J(7+/FH*:(7

.

3968+-8834375=(C32359(7++-88343755:439:62+9864'U+)76-93

!!

图
#

表明!对于不同噪声水平的光谱!最优分解层数也

可能不同!层数过多会造成光谱信号中细节信息的丢失"小

波函数'阈值选择标准!分解层数对于具有相同理想谱线!

不同水平噪声的光谱数据的影响程度不同"换句话说!即使

知道该谱线在特定噪声水平下的理想小波参数!我们也很难

预测一条谱线的全局最优理想小波参数是什么"因此在实际

采集的光谱数据中!由于无法获得未含噪的对应理想光谱!

所以想要选取最优小波参数是非常困难的事情"

图
T

!

不同噪声水平下'不同小波分解层数
HM/J

指标和
/FH

指标变化

,-

.

%T

!

HM/J(7+/FH*:(7

.

3968+-8834375=(C3235+3*60

1

69-5-6723C329864+-883437576-93

'%&

!

$UU

组光谱对比

为得出更加全面的比较结果!接下来随机生成
*..

组光

谱进行整体性能分析!分别加入
".

和
-.8O

的随机噪声"结

果如图
E

和图
G

所示"横坐标表示每条光谱的编号!纵坐标

G##*
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图
\

!

&U+)

噪声中不同去噪方法的
HM/J

指标和
/FH

指标变化

,-

.

%\

!

HM/J(7+/FH*:(7

.

3968+-8834375+376-9-7

.

035:6+9864&U+)76-93

图
]

!

'U+)

噪声中不同去噪方法的
HM/J

指标
/FH

指标变化

,-

.

%]

!

HM/J(7+/FH*:(7

.

3968+-8834375+376-9-7

.

035:6+9864'U+)76-93

表示对应光谱在相应去噪算法下计算得到的
D;/?

和
/(D

评价指标值"

!!

从上述图中!我们可以观察到在所有噪声水平下!神经

网络去噪和小波阈值去噪的
D;/?

值小于其他三种方法而

/(D

值大于其他三种方法!显示了较好的去噪效果"表
-

给

出了所有方法
D;/?

和
/(D

指标均值数据"表中
D;/?

表

示
*..

条光谱的
D;/?

指标平均值!

/(D

表示
*..

条光谱的

/(D

指标平均值!

A

为神经网络去噪方法在
*..

条光谱中

D;/?

指标和
/(D

指标得分优于其他方法的数量!包括指

标值得分相同的情况"

!!

在加入
".8O

噪声的数据中!共有
++

个点优于傅里叶变

换去噪!

"*

个点优于小波阈值去噪!

+E

个点优于滑动窗口

平均值法去噪!

++

个点优于
/,@

滤波器法去噪"在加入
-.

8O

噪声的数据中!所有点都优于傅里叶变换去噪'

/,@

滤波

器法去噪!

+-

个点优于滑动窗口均值法去噪'

"G

个点优于

小波阈值去噪"
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表
'

!

各种方法
HM/J

和
/FH

指标对比

A()23'

!

L60

1

(4-96768C(4-6>9035:6+9864HM/J(7+/FH67+-8834375F6-93

神经网络 傅里叶变换 小波阈值 滑动窗口均值
/,@

滤波器

D;/?

"'G=G+ !'-E"E "'!-!! G'G!#E -'+*"*

".8O

/(D

""'+#.= *='=*+- "!'.-*E *E'+#=. *+'+=+=

A ++ "* +E ++

D;/?

G'*+G! *-'!E.= E'E+"= **'"E=! *.'E==G

-.8O

/(D

*!'#E#. +'.".- *#'"=#. **'#!-. **'.!-E

A *.. "G +- *..

'%'

!

光谱去噪

为了进一步验证方法的有效性!对实验采集的癌变组织

样品含噪拉曼光谱进行了去噪处理!实验仪器采用德国

S:C01

公司的共聚焦显微拉曼光谱系统!光斑直径大约在

*

#

"

$

K

之间!采用面扫描采集样品区域
".

$

KP".

$

K

!单

点采样积分时间
#K4

!区域采样点不少于
*..

"由于实验光

谱本身包含噪声信息!无法获得理想未含噪光谱!这里只能

和经验丰富的实验员人工处理后结果相比!统一进行基线校

准后!随机抽取一组数据完成去噪实验!结果如图
=

所示!

在提升处理效率的同时大大降低了人工处理的复杂度"

图
^

!

实验样品拉曼光谱

%

6

&)含噪光谱(%

O

&)人工去噪光谱(%

1

&)

W>

网络去噪光谱

,-

.

%̂

!

H(0(7/

1

3*54>0683D

1

34-0375(29(0

1

23

%

6

&)

(%:4

5

D6K674

)

0123MK

(%

O

&)

R07%:4084

)

0123MKO

5

676&

5

42

(%

1

&)

R07%:4084

)

0123MKO

5

W>702̀ %3Y

!

!

结
!

论

!!

从整体情况来看!基于反向传播算法的神经网络去噪要

优于傅里叶变换'滑动窗口均值法'

/,@

滤波器法!但稍逊

于最优参数的小波阈值去噪!但性能差距并不大"从
D;/?

均值可以看出!对于加入
".8O

噪声的数据!神经网络去噪

相比小波阈值去噪相差
.'-#-#

(对于加入
-.8O

噪声的数

据!神经网络去噪相比小波阈值去噪相差
.'#.!E

"

但是神经网络去噪方法避免了复杂的参数设置!使得它

的适应力更强"在实验采集的癌变生物组织拉曼光谱图中!

前述方法能较为稳定地处理干扰噪声!但在局部细节处和经

验丰富的实验员分析还存在着一些差异"这里主要体现在实

验分析人员会根据待测样本可能存在的成分信息重点关注某

些区域的细节!保留某些主观认定的重要区域!而算法程序

处理完全从数据本身的特征出发来给出判定!没有预期的经

验作为辅助"实际生物样品的数据采集中!扫描区域往往包

含数百上千的点扫描光谱!数据处理分析任务繁重!快速的

去噪方法可以很好地帮助实验分析人员进行数据特征分析和

判定!减少其工作负荷!进一步提高处理效率"由于噪声的

存在!我们无法准确获得它的理想谱线!因而也就很难选取

最优小波参数进行小波阈值设置"相反!神经网络去噪方法

在拥有和最优小波阈值去噪一致性能的前提下!大大简化了

参数设置!更适合拉曼光谱去噪的自动化实现"
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