
第
$:

卷!第
"

期
! !!!!!!!!!!!

光 谱 学 与 光 谱 分 析
-4D<$:

!

+4<"

!

WW

!#"%A!#@>

:;::

年
"

月
!!!!!!!!!!! !

(

W

LQ6P45Q4

WS

291(

W

LQ6P2D092D

S

585 NO9L

!

:;::

!

深度神经网络和高光谱显微图像的二维材料纳米片识别
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摘
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要
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近年来!二维材料由于其独特的性质而受到了广泛关注(在制备二维层状晶体的各种方法中!机械

剥离法获得的薄层二维材料晶体质量高!适用于基础研究及性能演示(然而用机械剥离法从衬底上获得的

材料具有一定的随机性!可能包含了少许相对较厚的部分(实现对这些二维薄层材料有效%快速且智能化的

表征有利于促进二维材料性能的进一步研究(提出了一种基于深度学习的表征方法!通过搭建的编解码结

构的卷积神经网络语义分割算法!可以根据光学显微镜图像进行分割和快速识别二维材料纳米片(卷积神

经网络作为深度学习在图像处理领域中的典型算法!能够对光学显微镜图像中的复杂信息进行特征提取(

首先采用机械剥离制备
]4(

:

纳米片样本!通过光学显微镜采集高光谱图像并对样本进行标记!根据样本的

厚度范围标记出不同的区域!对标记后的图像进一步处理!包括图像的颜色校准和剪切操作!得到用于网络

训练和测试的数据集(针对光学图像中二维纳米薄片存在的低对比度%碎裂等特点!编码时加入残差结构和

金字塔池化模型!有助于特征信息的提取)解码时融合编码路径中提取的浅层特征信息!以提高网络分割精

度(实验中采用带权重的交叉熵损失函数解决类别数量不平衡问题和采用数据增强扩大数据集(对训练后

的网络测试结果表明!模型像素精度为
#@<>=f

!平均像素精度为
#;<>=f

!均交并比为
@%<="f

(之后通过

迁移学习成功地对剥离的单层和双层石墨烯纳米片样本进行了识别!均交并比达到了
=!<">f

!表明该方法

具有普适性(通过
]4(

:

和石墨烯纳米片的识别演示!实现了深度学习在二维材料的光学显微镜图像中的成

功应用(该方法有望在更多的二维材料上得到扩展并突破自动动态处理光学显微镜图像的问题!同时为其

他纳米材料的高光谱图像处理提供参考(

关键词
!

二维材料)高光谱显微图像)卷积神经网络)金字塔模型)特征融合
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年通过对石墨烯的机械剥离成功

获取了单层石墨烯)随后的十几年间!人们发现了越来越多

的二维材料!例如过渡金属二硫族化合物&
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+等!这些材料

在原子层厚度情况下具有独特的光学和电学性质!在多个领

域具有广泛的应用前景(时至今日!机械剥离依然是获得高

质量单层和少层二维材料晶体的最常用的方法之一(该技术

不仅能产生单层和少层纳米片!还能产生大量的较厚的薄

片(通过光学显微镜获取光学图像!然后直接利用光学图像

识别纳米片厚度的过程很大程度上依赖于研究者的经验!既

困难又耗时(原子力显微镜&

0/]

'通常用于测量二维材料

纳米片的厚度!但它很耗时!不适合大面积快速测量*

%

+

!因

此需要找到更加快速有效的方法识别二维材料纳米薄片(为

了解决这一问题!提出了基于光学对比度的识别方法*

%

+

!通

过衬底和不同层数的二维材料纳米片之间的光学对比度差异

进行区分!但是该方法通常会受到衬底&如二氧化硅'厚度和

光照强度等的影响(

光学显微镜在纳米材料的科学研究中发挥着不可或缺的

作用!因为它提供了重要的物理和化学性质的丰富信息(近

年来!深度学习得到了快速的发展!被广泛运用到了图像识

别%材料缺陷检测和医学图像病变分割等各个方面!尤其以

卷积神经网络&
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代表的算法在图像领域取得了良好的结果(卷积神经网络不

仅避免了传统算法特征提取的复杂过程!而且在高级抽象特

征提取方面拥有更加突出的能力!特别是对细粒度图像识别

具有极大的优势和潜力(因此!可以利用卷积神经网络对二

维纳米材料的光学显微图像进行特征提取(以二维材料

]4(

:

的光学图像识别为例!基于卷积神经网络算法演示了

一种简单!快速且可靠的二维纳米片材料厚度识别方法!并

通过迁移学习成功应用到石墨烯纳米材料的识别!表明基于

人工智能的材料表征方法是一个强大的工具!为材料科学方

面的基础研究提供了新的途径!有望促进纳米材料科学技术

的发展(
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!

实验部分
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光学显微镜图像采集

为了使采集的光学图像具有广泛代表性!机械剥离制备

的
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纳米片转移到不同衬底&
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或
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同时在采集图像的过程中使用不同的光照强度(利用
??[

摄像机在
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倍物镜下采集了
!#"

张
!;:$g@"=

像素大小

的
]4(
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薄膜光学图像!每张图像包含有不同厚度的薄片!

并利用原子力显微镜&
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'测量了样品的形貌和厚度(图
!

中!&
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纳米片光学显微图像!&

3

'和&

L

'为对

应的
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测量图!&
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'和&

C

'表示测得的
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纳米片厚度!

其值分别为
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和
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和
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厚的
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膜!对

应的层数分别为
>

层和
@

层(

M,#

!

图像样本集制作

由于采用有监督的学习方法!需要预先对样本进行标

注!所用的标注工具是
]0X'0,

中的
RJ2
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L'23LDLP

(通常

二维材料的性能研究多集中在少于
!;

层的薄层!因此将图

像中剥离下来的
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:

按层数标记为三类!即
!
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'(总共被标记

的光学图像数量为
!#"

张!标注后的部分代表性图像如图
:

所示!上排为
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:

光学显微图像!下排为对应的标签图(
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采集图像过程中!由于使用了不同的衬底和不同的光照

强度!因此首先必须对每一幅光学原图进行颜色校准(颜色

校准的步骤为"首先将
)G,

图像转化为
'23

图像&

"

表示图

像亮度通道!

#

和
$

分别表示图像两个颜色通道'!然后进行

如式&

!
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分别代表图像中衬底的相应值!
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!

#%

和

$%

分别代表图像处理之后的值(由于衬底在图像中所占的像

素数量超过
%;f

!因此取图像像素点的中位数作为相应的

"
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!

#
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和
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的值!之后将
'23

图像转为
)G,

图(选取其中的

=;f

作为训练数据集!剩余的
:;f

作为测试数据集(校准后

的图像和相应的标记图经过同样的裁剪形成
!#:g!#:

大小

的图像!训练集
"@%

张!测试集
:>#

张(图
>

为经处理后的

部分光学显微图像和对应的标签图(
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按不同厚度范围标注的
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纳米片部分标签图
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处理后的光学图像和对应的标签图
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整体网络设计
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+于
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年首次提出了全卷积神经网络
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!

提高了分割效率(
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年!

KA+L6

*

#

+和
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+的诞生!标

志着编码和解码结构成为语义分割网络的主流!之后被广泛

应用到了生物医学图像的分析中*

!!A!:

+

!它们可以在较少的数

据集上得到良好的分割效果(

!!

设计的对称式编解码网络结构如图
$

所示!将其记为

:[A+L6

(输入为
!#:g!#:g>

的可见光谱图像!网络结构由

编码部分和对称的解码部分组成(网络中使用了跳跃连接来

融合不同层次的特征(利用
!g!

的卷积层对特征图的通道

尺度进行压缩!输出大小为
!#:g!#:g$

的分割图像!通过

54C6J2̂

分类器按像素进行分类(
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编码结构

编码部分由
%

个残差卷积块构成主干网络!将其分别记

为
,!

!

,:

!

,>

!
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和
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!残差卷积*

!>

+有助于细节特征的提

取(图
%

为网络中使用的残差卷积块!由两部分构成!一是

由
!g!

的卷积层完成输入到输出的映射!另一个是由卷积

层%激活层&

)L'K

'和批量标准化层&
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'组成的残差部分!

最后将两部分的特征进行求和(前
$

次下采样为最大池化

&

]2̂

W

44D

'!最后一次下采样为金字塔池化*

!$

+

&

&

S

P2J81

W

44D

'(

@"#!

第
"

期
!!!!!!!!!!

彭仁苗等"深度神经网络和高光谱显微图像的二维材料纳米片识别



图
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网络结构示意图
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图
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为网络中使用的金字塔池化结构!
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和
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的平均池化层对特征图进行下采样!利

用
!g!

的卷积层分别进行通道维度压缩!变为原来的
!
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$

!

之后通过上采样恢复到原输入特征图的尺寸大小(将输入特

征图和这
$

个不同尺度上的特征图在通道维度上进行级联!

形成一个在尺寸上同输入特征图相同但通道维度上为其
:

倍

的特征图(

,!

到
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输出特征图依次记为*
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图
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残差卷积块结构
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图
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金字塔池化模型结构
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解码结构

解码部分由跳跃连接%上采样层和残差卷积块构成!通

过横向连接依次融合
/$

!

/>

!

/:

和
/!

的特征信息(解码部

分的残差卷积块与编码中的相同(上采样层用于恢复特征图

的尺寸大小(通常浅层网络提取的特征主要包含了颜色信息

和轮廓信息!这些信息对于图像的识别效果起着重要的作

用!因此在解码时二次使用了编码时提取的浅层语义特征信

息(将解码时上采样后的特征图与编码中的浅层特征图在通

道维度上进行级联组合!如图
@

所示(编解码过程中各阶段

参数如表
!

所示(

图
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浅层特征图重用示意图
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编码过程 解码过程
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带权重的损失函数

由于采集的数据集中类别数量不平衡!其中超过
@;f

的

像素点为背景类别!所以需要利用加权的交叉熵损失函数以
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提高数量少的类别的分割精度(带权重的交叉熵损失函数表

达式如式&
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'中!
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*

为输入像素点
*

经过
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函数后得到的输出

值!

-*,

为像素点
*

处的标签
-*

经过独热码编码后在第
,

个类

别处的标签值(经过独热码编码后只有在真实标签位置处为

!

!其余位置处为
;

(

+

为标签种类数!

)

为像素点总数!

(

,

表示训练数据中第
,

类的权重!其值为第
,

类样本在训练数

据集中的比率的倒数!即意味着样本数量少的类别会获得更

大的权重(

:

!

结果与讨论

#,M

!

网络评价指标

采用如下三种标准对搭建的网络进行评估"像素精度
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'%均交并比&

JL29896LP5LQ68494aLPO9849

!

]R4K

'

*

!%

+

"

&0

表示分类正确的像素数量与像素总数之间的比率
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]&0

表示对所有类别的像素精度求平均值
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]R4K

表示对所有类别的交并比求平均值

]R4K

&

!

2

4

$

*

2

**

$

3

2

*

3

5

$

3

2

3

*

'

2
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&

@

'

式&

%

'.式&

@

'中!

2

*

3

表示实际为
*

类但是被预测为
3

类的像

素数量!

2

4

表示类别总数(

#,#

!

网络训练及结果分析

深度学习的网络中通常含有大量的参数!训练的样本越

多!得到的网络模型鲁棒性越好(为此!对前面裁剪后得到

的小尺寸训练集图像和标签图同时逆时针旋转&

#;i

!

!=;i

和

:@;i

'和翻折&水平%竖直'进行数据增强(

为了测试
:[A+L6

网络结构的分割性能!设置了四组对

比实验!将
:[A+L6

网络同
/?+=

%

(L

7

+L6

%

KA+L6

等分割网

络进行了比较(训练时迭代周期为
%;

个!前
:%

个周期学习

率为
;<;;!

!后
:%

个周期学习率为
;<;;;!

(优化方法采用

(G[

!批大小为
%

!初始化方式为随机初始化(采用
"$

位

e8914e!;

操作系统!

?&K

型号为"

R96LD

&

)

'

?4PL

&

X]

'

8#A##;;*?&K

"

><";GF̀

!

"$<;G,)0]

)

G&K

型号为"

+-R[R0\O21P4)XI$;;;

!

=G,G[[)"

(网络的搭建%训

练和测试都基于
BLP25

框架!详细配置情况如下"

092Q4912>

j6L954PCD4eA

7W

O:<:<;j?O12!;<!j?O199@<"

图
=

为设计的
:[A+L6

网络在
%;

个训练周期过程中的损

失曲线和准确率曲线图!从图中可以看出!经过训练后的网

络基本收敛(

!!

对四种网络单独训练结束后进行测试!其结果如表
:

所

示(可以看出!

:[A+L6

网络同其他网络相比!在各项评价指

标上均有提升!分割效果更好(

图
S

!

#KQB37

网络训练过程中的损失曲线和准确率曲线图

)*

+

,S

!

H022<:643-./-<<:6-<

J

<:643/:6*.

+

#KQB37.37C06O76-*.*.

+

表
#

!

四种网络结构的测试结果

R-=53#

!

R327632:5720110:6.37C06O276:<7:632

&0 ]&0 ]R4K

/?+= #$<$=f =@<!!f "%<">f

(L

7

+L6 #%<:=f ==<%!f @:<>$f

KA+L6 #%<""f ==<#!f @><:#f

:[A+L6 #@<>=f #;<>=f @%<="f

!!

图
#

为
:[A+L6

网络的测试结果的混淆矩阵(在混淆矩

阵中!横轴代表每个像素的真实类别!纵轴代表预测类别!

对角线代表预测正确的像素比率!非对角线代表预测错误的

像素比率(

图
T

!

测试结果的混淆矩阵

)*

+

,T

!

E0.1:2*0.9-76*U017327632:572

!!

图
!;

展示了四种网络结构的部分预测结果(从左到右!

每一列依次为输入图像%标签图像%

/?+=

预测图像%

(L

7

A

+L6

预测图像%

KA+L6

预测图像和本工作设计的
:[A+L6

预测

图像(和标签图比较后发现!对于大块剥离的材料薄膜或者

对比度较明显时!四种网络均可以提取到对比度%颜色及分

布情况等特征信息!预测较为准确(其中
/?+=

分割的轮廓

线条较其他网络显得稍粗糙(分类错误的情况主要发生在薄

#"#!
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膜层数相近的一些低对比度区域!薄膜尺度小%破碎的部分

以及文本标记处或其他残留物等区域(

对于低对比度区域!

/?+=

网络的分割效果最差!同为

编解码结构的
(L

7

+L6

和
KA+L6

的分割效果有所提升!相比

之下
:[A+L6

网络的识别效果最好(对于薄片破碎的部分!

/?+=

和
(L

7

+L6

未能分割出破碎轮廓线!

KA+L6

和
:[A+L6

有所改进!但仍有区域粘连!对比之下可以观察到
:[A+L6

分割出的地方多于
KA+L6

(在实际标注过程中!文本标记或

其他残留物这些非薄膜材料和衬底一起被标记为背景类!但

由于其数量较少且又同衬底之间有明显的颜色差异!用于对

比的其他三种网络均未能很好地分辨出来!而
:[A+L6

网络

对于这些部分的分割效果最佳(由此可以看出!

:[A+L6

具有

更好的抗干扰能力和较高的准确性(

图
MV

!

四种网络结构的预测结果图

)*

+

,MV

!

R83

;

63/*<7*0.632:5720178310:6.37C06O276:<7:632

!!

为了观察网络如何从图像中提取相关特征!在将
]4(

:

光学图像作为输入的情况下选取了编码结构中各个残差卷积

块阶段的特征图进行可视化观察!以
/:

和
/%

的部分特征图

可视化结果进行说明!如图
!!

所示(图
!!

&

2

'给出三组

]4(

:

纳米片输入图像和
/:

特征图(由于
/:

是较浅层的特

征图!所以可以方便观察网络提取的相关特征(从图中可以

看出网络除了能对颜色特征进行提取外!还能检测到更多的

边界特征!对
]4(

:

薄片的轮廓%边缘及线条进行了特征提

取(随着深度的增加!由于网络中的池化层作用!每个特征

图变得更小!每个卷积核的接受场&当前层中每个神经元可

以响应的区域'变得相对较大!且
)L'K

激活函数对特征进

行了非线性提取!这导致了对全局图形特征的更高层次的抽

象表示!如图
!!

&

3

'

/%

特征图所示(

!!

为了检验
:[A+L6

网络对其他二维材料的普适性!通过

迁移学习的方式将采用
]4(

:

纳米片训练的参数模型运用到

石墨烯纳米片识别(提供了剥离法制备的石墨烯光学图片
$$

;@#!

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
$:

卷



张)首先对图片进行标注!这里为了更加细致地区分层数!

标注了单层和双层石墨烯!然后选
>;

张作为训练集!

!$

张

作为测试集(之后进行同样的预处理和数据增强操作!形成

#;;

张训练集图片和
!=;

张测试集图片(迭代周期为
!;;

!前

%;

个周期学习率为
;<;;!

!后
%;

个周期学习率为
;<;;;!

(

图
!:

为利用迁移学习方式得到的石墨烯图片的部分预

测结果和混淆矩阵!从光学图像中可以看出单层和双层石墨

烯同衬底颜色相差不大!但是网络也能对其进行有效识别!

在测试数据集上平均像素精度为
#!<>@f

!平均交并比为

=!<">f

(通过对
]4(

:

和石墨烯纳米片层数识别的演示!表

明了深度学习技术结合光学显微镜可实现对二维材料薄片厚

度的有效表征!具有较高的精准度且不受光学设置变化的影

响!能够满足不同的用户需求!可以进一步促进其相关性能

的研究(

图
MM

!

特征图可视化输出结果
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2

'"输入图像和
/:

特征图)&

3

'"输入图像和
/%

特征图
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图
M#

!

剥离石墨烯的迁移学习

&

2

'"预测结果)&

3

'"测试的混淆矩阵
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,M#
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>

!

结
!

论

!!

利用卷积神经网络!设计了一种编解码结构的深度神经

网络实现对二维材料光学显微图像的特征提取与分割(实验

结果表明!该网络模型能够通过光学显微图像有效识别二维

材料薄片!具有较好的抗干扰能力和较高的准确率(首先对

于剥离的
]4(

:

薄片的识别!模型像素精度为
#@<>=f

!平均

像素精度为
#;<>=f

!均交并比为
@%<="f

(其次!通过迁移

学习的模型能够很好地区分出单层和双层石墨烯纳米片!均

交并比达到了
=!<">f

!说明了该方法具有良好的可扩展性(

在后续的工作中将加入其他类型的二维材料和不同方式制备

的薄膜样本以及制作更加丰富的厚度类别数据集!使其广泛

地适用于二维材料领域的研究!同时利用深度学习的速度优

势有望实现对二维材料薄片的光学原位图像数据实时处理!

将为研究二维材料的人员节省大量时间(本工作演示了深度

学习在纳米材料的光学显微镜图像处理中拥有的广阔应用
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'光谱学与光谱分析(对来稿英文摘要的要求

!!

来稿英文摘要不符合下列要求者!本刊要求作者重写!这可能要推迟论文发表的时间(

!<

请用符合语法的英文!要求言简意明%确切地论述文章的主要内容!突出创新之处(

:<

应拥有与论文同等量的主要信息!包括四个要素!即研究目的%方法%结果%结论(其中后两个要

素最重要(有时一个句子即可包含前两个要素!例如 #用某种改进的
R?&A0U(

测量了鱼池水样的痕量铅$(

但有些情况下!英文摘要可包括研究工作的主要对象和范围!以及具有情报价值的其他重要信息(在结果

部分最好有定量数据!如检测限%相对标准偏差等)结论部分最好指出方法或结果的优点和意义(

><

句型力求简单!尽量采用被动式!建议经专业英语翻译机构润色!与中文摘要相对应(用
0$

复印

纸单面打印(

$<

摘要不应有引言中出现的内容!换言之!摘要中必须写进的内容应尽量避免在引言中出现(摘要也

不要对论文内容作解释和评论!不得简单重复题名中已有的信息)不用非公知公用的符号和术语)不用引

文!除非该论文证实或否定了他人已发表的论文(缩略语%略称%代号!除相邻专业的读者也能清楚地理

解外!在首次出现时必须加以说明!例如用括号写出全称(

>@#!
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