
基金项目：国家自然科学基金项目（编号：８１３０３２１８）；２０１３省部级中药基础与新药研究重点实验室开放课题资助
通信作者：乔延江，教授，博士生导师，Ｔｅｌ：０１０－８４７３８６６１，Ｅ－ｍａｉｌ：ｙｊｑｉａｏ＠２６３ｎｅｔ
作者简介：陈昭，硕士在读，主要研究方向为中药信息学，Ｔｅｌ：０１０－８４７３８６５０，Ｅ－ｍａｉｌ：ｃｈｅｓｔｅｒ１９８８＠１６３ｃｏｍ

小波变换在 ＮＩＲ定量模型中的应用
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摘要　本文基于小波变换在近红外（ＮＩＲ）定量模型中的作用：降噪、消除背景干扰，数据压缩和变量筛选，结合化学计量学在近
红外建模中的应用，综述了近１０年来小波变换在近红外定量模型中的应用概况。随着近红外分析技术的不断发展和完善，小
波变换将会发挥它的优势，为ＮＩＲ定量模型建立与应用提供支撑。
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１　引言
近红外光谱（ＮｅａｒＩｎｆｒａｒｅｄＳｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ，ＮＩＲ）分析

技术是近年来分析化学领域的分析技术之一。随着化

学计量学、计算机科学、数学等多学科的发展，人们对

近红外分析技术进行着更加深入的研究，而小波变换

因其在近红外光谱定量模型中对光谱预处理所起的作

用也越来越受到人们的关注。

小波变换的概念最先是由法国的工程师 ＪＭｏｒｌｅｔ
在１９７４年提出的，并建立了反演公式，但当时未能得
到数学家们的认可。直到 １９８６年著名数学家
ＹＭｅｙｅｒ偶然构造出一个真正的小波基，并与ＳＭａｌｌａｔ
合作建立了构造小波基的统一方法———多尺度分析之

后，小波分析才开始蓬勃发展起来。这种小波基函数

是一类满足一定条件的函数族，它的发现为后来许多

小波基的出现奠定了基础。

近红外光谱数据的预处理对提高其定量模型的稳

健性起着非常重要的作用［１］。小波变换用于近红外光

谱有效信息的提取，背景干扰的消除，以提高近红外模

型的精度和稳健性；小波变换还可以用于数据的压缩，

减少数据存储空间。

２　小波变换的简介及其参数
２１　小波变换简介　小波变换解决了傅立叶变换不
能处理的非平稳信号难题。中医关于气虚和阴虚的研

究［２］，采用小波分解的方法对患者瞬时的、非平稳声信

号进行分析，建立ＷＰＴ－ＳａｍｐＥｎ－ＳＶＭ模型，对气虚、
阴虚和健康人进行区分。虽然短时傅立叶变换采用窗

口函数能对非平稳信号进行分析，但是它的窗口函数

是固定的，不能精确获得时频信息。小波变换的窗口

不仅可以移动，还可以进行伸缩，实现了多分辨率分析

和时间———尺度分析，它能同时提供时域和频域信息。

小波变换的实质就是小波函数与信号做内积。下式是

信号的小波变换表达式［３］：

其中：ａ为尺度参数，用于控制伸缩；ｂ为平移参
数，用于控制位置；φ（ｔ）为小波母函数。小波分析是用
母小波通过移位和缩放后得到的一系列小波表示一个

信号。根据尺度和位移的变化，小波变换可以分为：
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１）连续小波变换：尺度和位移均作连续变换，它通
常是用来将连续时间的函数分解成小波，函数在小波

基下展开，意味着将一个时间函数投影到二维的时间

－尺度相平面上。
２）离散小波变换：尺度和位移均作离散，即 ａ＝

ａｍ０，ｂ＝ｎａ
ｍ
０ｂ０，其实质是对自变量进行离散化处理，但

是它仍然具有冗余度。为了减少离散小波变换系数的

冗余度，将小波基函数限定在一些离散点上取值。对

位移进行离散化时，为了不丢失信息，要求采样间隔必

须满足Ｎｙｑｕｉｓｔ采样定理。
３）二进小波变换：将尺度作二进离散，即ａ０＝２，ｂ０

＝１，则离散后的小波变换可以表示为：

２２　小波变换中参数设置与检验
２２１　小波变换中参数设置　小波变换除了上面说
的两个参数外，还有小波系数、分解水平、母函数等。

这些参数的选取会直接影响到小波变换对光谱的预处

理，进而影响到建模的准确性和稳健性。表１列举了
油菜籽［４］、化工中的油页岩含油率的检测［５］、人脸识

别［６］、农作物杂草识别［７］、片剂活性成分含量均匀

度［８］等研究中运用小波变换时的参数选择。

表１　几种不同参数设定的近红外模型

测定内容
小波

函数

分解

层数
建模算法 模型评价参数

油菜籽 ｄｂ４ ５，６ ＰＬＳ Ｒ：０９６５７ＲＭＳＥＰ：０５１０９
油页岩含油率 ｄｂ８ ３ ＷＴ－ＡＮＮ Ｒ：０９５３１９ＰＲＥＳＳ：０００２０４８
人脸识别 ｄｂ４ ２ ＷＴ－２ＤＰＣＡ ＲｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎＲａｔｅ：０９２

农作物中识别杂草 ｄｂ１２ ３ ＲＢＦ ＲｅｃｏｇｎｉｔｉｏｎＲａｔｅ：０９７６６
片剂活性成分含量均匀度 ｄｂ２ ８ ＡＮＮ Ｒ：０９９７ＳＥＰ：０００２４８

图１　三层分解

　　小波系数是对给定信号进行小波变换，将信号表
示为一系列不同尺度和不同时移的小波函数的线性组

合，其中每一项的系数称为小波系数，它表征了小波基

函数与原信号相似程度。分解水平是对信号的多层级

分解，如图１三层分解，可表示为 Ｓ＝ｃＡ１＋ｃＤ１＋ｃＡ２

＋ｃＤ２＋ｃＡ３＋ｃＤ３。
把分解的系数还原成原始信号的过程叫做小波重

构（ｗａｖｅｌｅｔｒｅｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎ）或合成，数学上叫做逆离散
小波变换（ｉｎｖｅｒｓｅｄｉｓｃｒｅｔｅｗａｖｅｌｅｔｔｒａｎｓｆｏｒｍ，ＩＤＷＴ）。

图１中，选择不同层级的去噪信号，可以达到不同
程度的滤噪目的。近来，基于小波变换的小波系数建

立特征空间的分类模型比原始特征的模型具有更高的

分类正确率［９］。在建立汽油校正模型时，将小波空间

用作模式识别的特征空间，它具有时频全局分析特点，

再加之神经网络自学习的特点，小波神经元网络

（ＷＮＮ）相比于多层感知器（ＭＬＰ），所建的模型更有
效、更稳健［１０］。

运用小波变换对光谱进行预处理时，对于同一水

平的参数设置，采用不同的算法会有不同的建模结果。

利用近红外／中红外光谱对柴油、汽油、玉米和小麦建
模［１１］，小波变换的３个参数（母函数、滤波器长度、分
解水平）设置对最小二乘和逐步回归的结果产生影响，

而且相比而言，后者对参数的设置敏感度更高。

２２２　小波变换中参数检验　在多组分系统研究中，
通过相关系数的ｒ检验［１２］选择合适的小波系数作为一

个组分的变量，这些变量和这个组分的浓度建立 ＰＬＳ
模型，通过留一交叉验证法预测组分的个数。烟酸片

快速无损定量分析［１３］，采用小波变换 －人工神经网络
联合近红外漫反射光谱法，且与紫外光谱法所得结果

做ｔ检验，不存在显著性差异，适合于在线分析。
应用化学计量学算法建立的 ＮＩＲ定量模型时，参

数的处理可以利用全局寻优的算法求得最优解或者选

取规则，例如：试探法的Ｓｔｅｉｎ无偏风险阈值，最大最小
准则阈值。总之，参数的设置应有利于建立更准确，更

稳健的模型；参数的检验是基于统计方法对光谱数据

的一种处理。

３　小波变换在ＮＩＲ建模中的应用
３１　小波变换用于降噪　在近红外建模中，小波变换
一个重要作用是对原始光谱进行降噪、扣除背景干扰。

降噪的原理是白噪声的小波变换系数模值与信号随分

解尺度的变化不同，可对若干尺度上的小波系数设置

阈值，保留有效信号所对应的小波系数，然后进行重

构，则重构后的信号就是基于小波变换的消噪信号。

用于消噪的方法有：小波分析模极大值消噪、阈值的小

波分析去噪。在小波变换中，阈值处理方法有三种：强

制消噪、默认阈值消噪、给定软／硬阈值消噪。而对阈

·４７２１· ＷＯＲＬＤＣＨＩＮＥＳＥＭＥＤＩＣＩＮＥ　Ｎｏｖｅｍｂｅｒ．２０１３，Ｖｏｌ．８，Ｎｏ．１１



值的选取是消噪过程中的关键。对脉冲信号采用最大

似然估计，得到阈值准则，相比于正交小波变换中的

软／硬阈值消噪，在均方差较小的情况下信噪比得以提
高［１４］。

硬阀值方法：　　　　软阀值方法：

其中，ｘ０是阈值，ｘ是小波变换后的小波系数，Ｓ是
阈值选取后的小波系数，对选取的系数进行重构，得到

去噪后的信号。在线预测新鲜猪肉的 ｐＨ值［１５］，采用

离散小波变换对光谱进行去噪，软阈值比硬阈值光谱

更平滑。

从信号分析的角度来看，在近红外光谱分析中将

导数与小波变换结合可以有效消除光谱噪声，提高光

谱分辨率和模型预测精度［１６－１７］。将光谱微分处理会

引入一定的噪音，但是在辛烷值分析中［１８］，经过小波

去噪处理后信噪比增加，分析精度提高。测定烟草叶

中绿原酸［１９］时，相比于 Ｓａｖｉｔｚｙｋ－Ｇｏｌａｙ平滑和求导方
法，连续小波变换有更高预测准确度。

在农业应用中，小波变换滤波技术可快速消除水

果近红外光谱信号中的噪声［２０］，并且建立的校正模型

精度明显提高。除了小波变换降噪作用外，连续小波

变换可用于消除烟草样品的仿真光谱和真实光谱中的

背景［２１］。近红外煤质水分的检测中［２２］，采用小波分

解重建算法对１３００～２４００ｎｍ光谱区间进行降噪及去
基线预处理，对重建光谱进行偏最小二乘建模，显著提

高了检测精度。

正交小波变换用于降噪的研究显示：正交小波变

换的自适应语音消噪可以提高自适应语音消噪过程的

收敛速率［２３］。在神经系统诊断方面，非平稳信号眼电

图（ｅｌｅｃｔｒｏｏｃｕｌｏｇｒａｍ，ＥＯＧ）的研究［２４］，采用小波分析模

拟噪音ＥＯＧ信号，ｂｉｏｒ３３小波降噪效果最好，其信噪
比达３６５８８２ｄＢ。时伟等人［２５］将小波变换、自适应算

法和新拟牛顿算法相结合，得出一种区间离散正交小

波变换域新拟牛顿ＬＭＳ消噪算法，该算法具有较快的
收敛速度和较强的消噪能力。

基于Ｄａｕｂｅｃｈｉｅｓ复小波变换的多级自适应阈值和
收缩算法，这种多水平并且独立于任何假设噪音模型

的方法在对图像进行去噪处理后，复收缩结果比基于

实阈值方法能去掉更多的噪音［２６］。

小波变换与其他算法建模凸显出小波变换的优

势。谷物四种成分近红外建模采用连续小波变换－支
持向量回归模型，相比于偏最小二乘法和支持向量回

归有更高的准确度［２７］。这是由于经连续小波变换处

理后的光谱消除了背景干扰、降低了噪音，提高了ＳＶＭ
模型稳定性。同样对谷物的研究中，将 ＤＷＴ与 ＳＶＲ
方法结合，建立的 ＤＷＴ－ＳＶＲ回归模型，不仅可以对
线性数据进行回归，而且也可以对非线性数据进行回

归［２８］。

对于近红外光谱中信噪比低、噪声非均匀分布的

弱信号，周洪成［２９］提出奇异值最小二乘误差判定法进

行有效奇异值选择，利用子空间重构信号，提取出的信

号完整性更好，信噪比更高。

对消噪的效果评价，有研究分析了温室番茄叶绿

素含量和响应光谱的变化趋势和相关关系［３０］，引人平

滑指数（ＳＩ）和时移指数（ＴＳＩ）对小波去噪效果进行量
化，从而实现自适应小波变换。引入参数主要是为了

对小波变换的尺度进行选取，以获得最佳变换效果。

３２　小波变换用于光谱数据压缩　由于近红外光谱
数据变量之多，需要较大的存储空间，模型预测能力也

会受到影响。所以，在不减少有效信息的同时，对光谱

数据进行一定程度的压缩是必要的。

测定八种食用植物油及其混合物中 α－亚麻酸和
亚油酸中，先采用小波变换压缩全谱数据，ＵＶＥ算法
消去无关变量后作为选入变量建立ＰＬＳ模型［３１］，提高

了预测效果。中药中的大黄正伪品［３２］和复杂植物烟

草片［３３］的ＮＩＲ光谱经小波变换压缩后，将光谱变量减
少，提高了模型预测能力。ＢａｒｔＭ［３４］等人构建内核格
拉姆矩阵时，通过小波变换来压缩原始光谱，压缩率高

达２５％而没有明显影响校准模型的精度。
利用小波变换对光谱进行压缩处理，采用 ＰＤＳ算

法消除不同仪器之间压缩数据的差异，最后利用经校

正的压缩数据进行分析，实现模型传递［３５］。

３３　小波变换用于光谱变量筛选　小波变换对光谱
数据进行变量筛选是从大量的光谱数据中提取有效信

息，降低了模型复杂度，减少建模时间。朱大洲等

人［３６］基于小波变换提取多光程信息，显著缩短建模时

间并简化模型。

目前，小波变换在变量筛选中主要基于小波的分

解系数和小波包分解树。当然，面对大量的不同信息，

我们要采取不同的小波基函数和合适的分解层数。

关于近红外光谱中变量筛选的方法有［３７］：模拟退

火算法（ＳＡ）、遗传算法（ＧＡ）、连续投影算法（ＳＰＡ）
等，而且不同算法有不同的应用，很难找到一种算法适

合特定类型数据。在生物柴油／柴油混合物中生物柴
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油的含量研究中［３８］，选取了连续投影算法（ＳＰＡ）对可
见近红外和近红外区光谱进行变量筛选。同样，Ｒｏ
ｍａｎ［３９］等人对生物柴油燃料中密度、黏度和甲醇的浓
度等性质进行建模预测，选用１６种变量筛选算法，这
些不同算法所建立的ＰＬＳ回归模型的有效性不同。

大米直链淀粉含量的近红外光谱分析中，选择小

波分解低频系数与原光谱数据的列相关系数Ｒ较大的
波长组合作为建模谱区［４０］，校正模型和预测效果都较

好。食品检测方面，在分析奶粉中脂肪和蛋白质时，修

正后的非信息变量消除法在小波包分解域中进行变量

筛选［４１］，以预测均方根误差（ＲＭＳＥＰ）为评价指标，
ＷＰＴ－ＭＵＶＥ－ＰＬＳ模型得到最少变量。
４　展望

小波变换因其三个主要作用与其它算法联合建

模，经变换后的光谱数据又不会失掉有效信息，提高了

模型的稳健性与准确性。小波变换在初始阶段对光谱

进行滤噪，筛选变量或数据压缩，再联合各种优秀算法

建立近红外光谱定量模型。而且模型的稳健性和准确

性也有赖于这些算法对光谱数据的准确计算。对于模

型传递问题，基于分段直接标准化算法结合小波变

换［４２］，在一定程度上可以减少仪器之间光谱的差异，

有效提高模型准确度。

小波变换真正运用于实际虽然时间不长，但是其

优秀的特点吸引着近红外技术分析的科研工作者。随

着研究的不断深入，各种算法将广泛运用于近红外光

谱定量建模中。运用化学计量学算法，近红外定量模

型建立策略也渐出端倪，这样我们只要通过对光谱数

据进行简单预处理并可知道选用何种建模的支路。
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其中多元散射校正结合二阶导数及 ＳＧ平滑的处理结
果最好（见图４），其对校正集和验证集的判正率达到
１００％。同时对比所建模型对不同产地山药的鉴别结
果发现，所有模型对河南山药的判正率都达到１００％，
而河北与广东山药一定程度上出现混淆。以上结果表

明近红外漫反射光谱技术在道地山药的鉴别中具有较

大的可行性。

图４　判别分析结果
　　注：横坐标为样本离广东组的马氏距离，纵坐标为样本距
离河南组的马氏距离

３　结论
道地山药与非道地山药在化学、物理和生物学属

性上的综合差异能一定程度上反映在近红外漫反射光

谱上，通过主成分分析，这种差异更为明显。对原始数

据进行多元散射校正、二阶导数及 ＳＧ平滑处理后，利
用判别分析法建立定性模型，可很好的实现道地山药

的鉴别，其判正率为１００％。上述结果表明利用近红
外漫反射光谱技术在道地药材的质量分析中具有可行

性，可用于道地山药饮片的快速无损鉴别。
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