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摘要 慝哥渡神经_蒯绔劳适当选取网绔结构和子波基，史I兄了对化学物质红外光谱数据的压 

缩表达和舟类，取得 了夸人满意的效果，说明子波神并网结在光谱处理方面有着较好的应用前 

景卸优越性． 

关键词 

引言 

教据压缩，分类． 

红外光谱是进行化合物微观结构、相互作用定性及定量分析的重要依据，准确反映所测 

化合物的结构特征，通常需要庞大的光谱数据量，冈而在保征红外光谱主要特征基本不变的 

前提 F，如何对红外光谱数据进行 缩，较大地减少数据，进 政善红外光谱的存储、检索及 

分类处理等方式．是一项很有意义的研究T作．子波神经网络ll 简称子波网络．是基于子渡 

分析 “ 所构造的一种新的神经网络模型，由于子波变换在处理信号时有较好的高频域时 

精度和低频域频率精度的优点，故它在压缩数据、模式识别、信噪分离等有着广泛应用，本文 

以子波函数构造的神经 络JH于红外光谱的数据压缩表达和分类上．结果表明，通过嗣节子 

液基参数和权值 ，网络在大量压缩数据的同时能够很好的恢复原有红外光谱，达到压缩信号 

与原始信号的最佳匹配，在分类方面子波网络比其它网络具有更高的分辨率及较少的训练 

次数． 

1 基本原理 

l，1 数据表示网络 

子波变换实质上是一种不同参数空问之间通过子波基进行的积分变换 ，子波l蚓络是 

基于子波分析而构造的神经网络模型，即川非线性子波摹取代了通常的非线性 Sigmoid函 

数，其信号表述是通过将所选取的子波基进行线性叠加来实现的，信号 ( )可用子渡基进行 

如下拟合： 

；(￡)：壹 (̂ _一 ) (1) 
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摘要 在庄王液呻纤司路芦适当选取网路结构和苦证基，~二且 I 对气学物质红~~~诺桂据的压

揣在达和分史，取得了令人满意的效果，说明子且神奸网络在 t谱吐理 )1 面有着较好的应用前

景市优越性.

关键调 子就神班同略』乡工孙't ì苦，草据压缩，争史 I
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51言

红外光谱是进行他合物微观结构、相互作用定性及定量分析的重要依据，准确反映所ìi!rj

比台怖的结构特征.通常需要庞大的光谱数据量，同而在保证红外光谱主要特征基本不变的

前提 l二如何时红外光谱数据进行ffi缩.较大地减少数据.进 1M改善红外光谱的再储、检索反

分类处理等方式，是 项很有意义的研究T.作.于波神经网络[1.2]简称于波网络，是基于于波

分析[3.t]所构造的 种新的神经网络模型.由于于波变换l'E处理信号时有较好的高频城时间

精度和低顿域频率精度的优点，故它在压缩数据、模式识圳、信嘿分离等有着广泛应用.本主

以于波函数构量的问纯网络 JtíT红外光谱的数据压缩表达和分类上-结果表明，通过调节于

被基参数和权值.网络在大量压缩数据的同时能够很奸的恢复原有红外光谱，达到压缩信号

与原始信号的最佳匹配.在分类方面子波网络比其它网络具有更高的分辨率及较少的训练

次数.

1 基本原理

1.1 数据表示网络

于披变换实质上是一种不同参数空 JhJ之间通过于波基进行的积分变换[4] 子波网络是

基于于披分析而构造的神经网络模型，即 m非线性子波萃取代了通常的非线件 Sigmoid 函

数，其信号表述是通过将所选取的子波基进行线性叠加来实现的.信号 s(t)可用子波基进行

如下拟合:

!!.. ..t - bι 
s (t) 二 ~w~h(一~).-> a ,

·国靠自然科学基主{编号 59(3206)资助项目
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式中；( )为拟合信号，w 、b 和 n 分别为权值、子波基的平移因子和伸缩因子， 为子波基的 

个数．罔 l展示了仅 订 _个输入和一个输出节点的 层网络结构． 

1 H： ，】 千披冲终 络 

Fig．1 W avelet neural network for 

compression reDr眦 ntat】。n 

2 Morletj 千渡 

Fig．2 The M orlet mother wavelet 

网络参数 、 和n 可以通过 F述最小均方误差能量函数进行优化： 

E一号耋[ )-； )] ， (2) 
其中M 为数据采样点总数，在式(1)中采用 Morlet母子波如图2，泼子波是余弦调制的高斯 

波，时频域和时分辨率高，有很好的局域性．并且对于不同的伸缩和 移因子 n、b而生成的 
一

族子波函数，可以近似认为相互独立，即 

h0)= COS(i-75t)exp(一 ／2)． (3) 

若令 t =(t--b )／n ，则 E对 w 的梯度为 

g(wD一 一一耋[s( )～；( )]c。s(1．75t~)exp(一z， ／2)． (4) 
同理可计算 g(b )、g(a )． 

采用共轭梯度法优化网络W 、b 干仃m，分别令向量 一( 。．毗⋯ ．，” ⋯ )，；( ) 
= (g( 。)．g(wz，)⋯，g(叫 )．⋯，g(w ))，；( )．为 第 i次循环搜索方向．则有 

f一；( ) ． ( =1) 

“ 一1一g c ．+；差笔 ；c 。．ci≠1g Eg(w) l一(∞)．+ _= ——=_=-—= ( )c_1． (≠) ～ 【 (∞) 一1 一l ‘ 
其中T代表转置，同理定义 ；( )．．；( ) ． 按下式进行调节： 

+ 一 ．+ ；( ) ． (6) 

同理按类似公式调节 和 ：．本文采用 』，一维搜索变步长法[ ，计算最佳步长 ，n ， ，每 

次循环时，按上式分别调节网络参数向量 ， 和 直到 E小于某一设定误差或循环结束为 
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式中 s( t) 为拟合信号·叫、b， 和 a， 分别为权值、子披基的平陪因子和伸缩因子，是为子被基的

个数.罔 l 展市了 {';O; {J .1'输入和l 个输出节点的中层网络结构

-, 

• • • 

W E 

内 I 厅、捕.&，J; -f;血冲约|叫苦性

I.QO 

、

.>0 

0.0。
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|戈 I ~ Mur!et }:J.-f ,J;;" 

Fig. 1 Wavelet neural n E't work for 

compreSSLon repre .'lentat lOn 

Fig.2 The Morlet motber wavelet 

网络参数 wk~bÍ< j何 u， 可以i国过 F述最小均方误差能量函数进行优化 z

E ~ ~ ~ [s (tm) - ,([.)J'. 
L 咽~，

(2) 

其中 M 为数据采样Q.总数咽在式(1)中采用 Morlet 母子波如图 2. 该子波是余弦调制的高斯

波，时频域和时分辨率高唱有很好的局域性.井且时于不同的伸缩相干移因子 a ， b 而生成的

族子被函数，可以近似认为相互独立，即

h (t) ~ cos (1. 75t)exp (- l' 12). (3) 

若争 t' ~ (t -b，)la ， 咽则 E 对 w， 的梯度为

aE .:!! 
g(w,) ~τ"- ~ [,(t.) - s {tm)JCOs(!. 75tm )exp(- t' ~/2). (4) 

，，~企，..=1

同理可计算 g(bρ 、副 u~).

采用共辄惮度法优化网络叫、b， 初肉，分别争向量 w=(叫 .W1' …Wkt... ,w ./o) .g(;) 
=(g(w， ).g(w，.) …， gh:t'k)' …咽 g(WK)) ，;(~)，为 w 第 z 次循环搜索方向.贝~有

f-g(w).. (;=1) 

KZL=J →→主;;;)，[三(;;)，]T 噜→
f - g(w) , + •••• S(W) ,_l 

g(w)._ ， [g(w )，_， y 丰

其中 T 代表转置，同王军一定义叫b) ，，;(;;)，. ;;;按下式进行调节=
••,• 
W ,+l w , + a""s(w) ,. 

(5) 
(i '1'= 1> 

(6) 

同理按类似公式调节昌和 u. 本文采用 f一维搜索变步长法町，计算最佳步长 αM 咽句咽 α邸，每

次循环时，披上式分别调节网络参数向量 ;， ÎJ 和豆直到 E 小于某」设定误差或循环结束为
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J 为了合理及方便表示，I阕络每次循环后的输出误差 用下式表达； 

E 一 ∑Es(￡ )一 ( )] ／∑ ( )] ． (7) 

1．2 数据分类网络 

改变子波网络结构可以对输入信号进行综合分类．设输入训练样本总数为P，网络有 Ⅳ 

个输出节点，对第p个样本，第 个节点的输出用F式表示： 

矗一 一 [砉 “一 ( )]． cs L 一⋯  、“}，J 
其中口(z)一l／[1+exp(一 )]为 一个 Sigmoid函数，图 3给出了式(8)的分类子波网络结构 

示意罔． 

Sit1} s“IJ ● ·· Sltu~ 

3 分类子波 经阿络 

Fig．3 Wavelet neuTal network for classification 

．堋络参数 一机和 可通过下述能量函数 E优化： 

1 N  ̂

E一÷∑∑( ～ ) ． (9) 
0 一 1n一 1 

其中 为第 个样本，第 个节点的理想分类输出．利用式(3)和 1．1节所述的共轭梯度法 

优化网络参数 和m，直到 E小于某一漫定误差． 

2 结果与讨论 

2．I 光谱压缩 

根据前述方法．我们对一个 a， ⋯⋯二氧代烯酮环二硫代缩酮的化台物的特征红外光 

谱(波数从 4000~452cm ，渡数问隔为4cm～，共 888个数据点)进行 r压缩研究，将其红 

外光谱的全部数据点作为训练集，渡敬作为输入，透光率作为目标输出，共采用 r 30个子渡 

基进行训练，将wk，日·初始值定为随机数(范围均从～1。0～+100)，为 r加快网络收敛速度 
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11'.. 为了合理攻方便表示，网路每次倔环后的输出误差 E' 用下式表达.

E' ~ L; [s(t.) - ~(tm)J'/~[s (tm) J' (7) 

1.2 数据分类网络

改变子波网络结构可以对输入信号进行综合分类.设输入训练样卒总数为 P. 网络有 N

个输出节点.时第 ρ1、样本，第 n 个节点的输出用 F式表示

J;~ 叫二亿四"在川h(气生)J (81 

其巾 σ (x) = 1/[ 1 +exp( -.r)] Þ) 
t丑意罔.

→个 Sigmoid 函数，罔 3 给出了式 (81的升类子波网络结构

~" 

51t,1 511,J • • • Sll..) 

四13 分类子ilHlrt兰闯一咯
Fig.3 Wavelet neural network lor classîfication 

网络参数四~k "hk 和 ".叮通过下述能量函数 E 优化 1

E =4土豆{ff-ffy. (9) 
L ρ=1"=1 

其中 f;J)，第 p 个样本.第 n 个节点的理想分类输出.利用式 (3) 和1. 1 节所述的共扼梯度法

优化网络参数 w..;."hk 和山·直到 E 小T某 设定误差.

2 结果与讨论

2. 1 光谱压缩

恨据前述方法 • .fl( 11'1对→个 α9 a'..…·二氧代烯酣环二硫代缩闸的 It.合物的特征红外光

谱[波数从 4000- 4 !i2cm -1. 波数间隔为 4cm寸，共 R88 个数据点)进行「厄缩研究.将其红

外光谱的全部数据点作为训练集.i直数作为输入.透光率作为目标输出，共采用 r 30 个子波

基进行训练.将 1J..'k .a. 初始值定为随机数(也国均从-1∞-+100). 为 f加快网络收敛速度
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并避免误差局部最小．以波峰和波谷等所对应的渡数作为 的初始值，训练次数为 200次， 

开始步长分别为 ％：10 ， 一％一10 ，训练结束后输出误差 E 为 0．000275，将其牟部波 

数作为输入对谱图进行了恢复，输出误燕 E 也 0．!~oo27 5『冬1 1 出泼化 物的原始和恢 

复后的红外光谱．可以看出恢复后的光 

谱能很好地保持原有光谱的特性，特圳 

是能够较准确地反映吸收峰的位置和 

度．这样红外光谱的原始透光率数据可 

以用 30组 b 和 n 共 90个参数表示 

出来，从而实现其光谱压缩，压缩比约为 

l：l0，压缩效果足令人满意的．表 1给 

出了实际谱峰值与恢复后的谱峰值． 

2．2 光谱分类 

由于一些物质的衍生物或某些类不 

同化合物之间存在着光谱结构的相似性 

(即峰值、峰强、峰形、峰宽、峰数目等的 

相似)．可以在各种谱与物质结构问建立 

4 n，n ． 代烯 、 

(—— 原始光谱， 

℃ 削红 外光 
· ·恢复后光谱) 

Fig．4 a． —dioxoketene cyclic dith[oacetals 

infrared spectra(—— 0r ginaI spectrum， 

······recovery spectrum) 

某种确定的对应关系，并对不同的物质进行分类．这里我们对 OH、NH、CO、芳香族环烃 4 

类物质进行初步分类，选择了这 4类中的 125种物质的特征红外光谱作为分类训练集，用另 

外 44种物质的红外光谱作为检测集，其中输出层由 2个节点组成，用 4个二进制代码表示 

分类结果．开始对采样数据进行了预处理，为了方便和突出子波基概念．这里用了固定步长 

法．我们先经验的采用 lo个固定于波基(即b 和 n ， 一l⋯2 ．．，l0．取某些固定值)，初始 

权值为一随机数，通过只调节权值来优化网络，并给定 ‰ 取值．经过 160次训练，用未经训 

练的红外光谱检验后表明，对这 4类物质的识别可达 89 的准确率．我们再采用对权值 、 

子波基的平移因子 和伸缩因子 n 实行全调节优化网络，并给定 ‰， ， 取值．经过 150 

次训练后 ，分类准确率达到 93％．这表明选用合适的子渡基可以提高网络分类率． 

表 1 实际峰值与恢复后的谱峰值 

Table 1 Actual spectral peak and recovery spectral peak 
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井避免误差局部最小，以波峰和波谷等所对应的披数作为 b. 的初始值，训练次数为 200 次，

开始步长分别为 a'UJ =lO-2~ι=a，，= 10- 7 •训综结束后输出误差 E为 O. 000275，将其全部披

数作为输入对谱图进行了恢复，输出误差t E'也可 η.1)(刊 )27:.. I 平 I 1 价血泊 1t 什物的fi)\帕制I恢

夏后的红外光谱.叮以看出恢复后的"It

谱能很好地保持原有光谱的特性，特 r!;rj

是能够较准确地反映吸收峰的位置和出i

度.这样红外光谱的原始透光率数据可

以用 30 组阳、ι 和 ι 共 90 个参数表示

出来咱从而实现其光谱压缩，压缩比约为

1 10，压缩效果是令人满意的.表 1 给

出了实际谱峰值与恢复后的谱峰值.

2.2 光谱分类

由于一些物质的衍生物或某些类不

同化合物之间存在着光谱结构的相似性

(即峰位、峰强、峰形、峰宽、峰数目等的

相似) ，可以在各种谱与物质结构间建立

某种确定的对应关系，并对不同的物质进行分类.这里我们对 0日、NH、co 、芳香族环短 4

类物质进行初步分类咽选择了这 4 类中的 125 种物质的特征红外光谱作为分类训练集.用另

外 44 种物质的红外光谱作为检测集，其中输出层由 z 个节点组成，用 4 个二进制代码表示

分类结果.开始对采样数据进行了预处理，为了方便和突出子波基概念，这里用了固定步长

法.我们先经验的采用 10 个固定子波基<HP b. 和 a.!:~k=1~2~... ~lO~取某些固定值λ初始

权值为一随机数，通过只调节权值来优化网络.并给定也取值.经过 160 次训拣咽用未经训

练的红外光谱检验后表明.对这 4 类物质的识别可达 89%的准确率.我们再采用对权值町、

子披基的平移因子 b. 和伸缩因子向实行全调节优化网络，并给定 α川岛，盹取值，经过 150

次训练后咽分类准确率达到 93%. 这表明选用合适的子波基可以提高网络分类率.

二~5-01:%5 

也 .a - 二"， It怖 ~~Il' 耐l f~~ù~I.J lJ. "'1、光陆I结l
t 原始光谱， ……恢厦后光j莉)

Fig.4α，α'-dioxoketene cyclic dithioacetals 
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Fig-5 The converging error cugves of two kinds of neural network 

(a)BP network．(b)wavelet network 

子波网络用于对原始数据分类有以下几方面的优点：(1)用较少的训练样本即可达到 

良好的训练效果，从而加快训练速度，增加网络的识别分辨率；(2)子波基可以对尺度、变 

换等的 变性进行合并，减少训练样本数；(3)具有很好的特征提取和屏蔽随机噪声能力， 

特别适于非平稳，非线性信号的分类． 

我们对 BP网络和于波网络采用同样步长的初始权值，经过 5000次迭代训练来比较网 

络收敛速度 ，图5显示了两种阿络学习的收敛曲线，其中横坐标为学习次数 i，纵坐标为学习 

过程的误差值 E．可见于波网络收敛速度明显优于BP网络． 

3 结 话 

从上述讨论可知．于波嘲络对红外光谱数据压缩和分类具有一定的应用价值，展示了它 

在光谱方面的应用前景．但对整个红外波段，随着子波基个数的增加，计算量将迅速增大，这 

样对硬件的要求也要提高，算法的改进及并行计算机的应用有望解决这一问题．需要指出的 

是，子波基的数量和网络参数的初始值对网络训练有很大的影响．此外，采用不同的母子波 

和误差能量函数，有可能减／biJll练误差，并加快网络收敛速度． 
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子波网络用于对原始数据分类有以下几方面的优点(1)用较少的训练样本即可达到

良好的训练效果.从而加快训练速度.增加网络的识别分辨率 (2 )子波基可以对尺度、变

换等的不变性进行合井，减少训练样本数川3) 具有很好的特征提取和屠蔽随机噪声能力，

特别适于非平稳，非线性信号的分类

我们对 BP 网络和子流网络采用同样步民的初始权值，经过 5000 次迭代训练来比较网

络收敛速度.图 5 显示了两种网络学习的收敛曲线，其中横坐标为学习次数，.纵坐标为学习

过程的误差值 E. 可见于波网络收敛速度明显优TBP 网络.

3 结语

从上述讨论可知.子波网络对红外光谱数据压缩和分类具有一定的应用价值，展示了它

在光谱方面的应用前景.但对整个红外波段，随着子波基个数的增加，计算量将迅速增大，这

样对硬件的要求也要提高，算法的改进及并行计算机的应用有望解决这一问题.需要指出的

是，于波基的数量和网络参数的初始值对网络训练有很大的影响.此外，采用不同的母子波

和误差能量函数.有可能减小训练误差.并加快网络收敛速度
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