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摘要:针对化学谱图分析中的重叠峰解析问题,提出了一种基于小波变换和连续 Hopfield
神经网络的谱图重叠峰解析策略.使用高斯函数作为曲线拟合的数学模型,将重叠峰分解为

一系列高斯峰的叠加组合.首先,根据检测信号卷积型小波变换中奇异点特性分析原理,利用

卷积型小波变换方法寻找信号的特征点,并根据特征点对信号做出初步解析;然后,构造解析

峰参数与解析误差之间的函数关系,并以之作为连续 Hopfield神经网络的能量函数;最后,

根据该网络自我演化特性经过指定次数的迭代得到误差函数的极小值点,进而得到谱图重叠

峰的最终解析参数.谱图重叠峰模拟解析表明,所提算法有效.
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0 引 言

在化学谱图信号中,由于不同单峰的峰位可

能会出现较为相近的情况,并且峰宽很大,导致不

同信号的重叠现象非常严重,给谱图分析工作造

成极大的困难,因此对于谱图信号的重叠峰解析

工作一直是亟待解决的难题[1].谱图信号的重叠

峰解析技术可以大体分为两类:数值方法和非数

值方法.其中,非数值方法是通过改进仪器或提高

实验条件来尽量减少重叠峰的出现;而数值方法

是通过一系列数学方法对已经出现的重叠峰进行

分离,提取出单个谱图峰进行分析从而进一步得

出谱图信号所包含的信息,主要包括小波变换、

Fourier自去卷积、Kalman滤波和曲线拟合等方

法[2].其中使用最为广泛的是曲线拟合方法,根据

最小二乘法原理将原始谱图信号分解为多个给定

峰型的单峰叠加组合,并使拟合谱图信号与实际

采集得到的谱图信号之间的拟合误差率最小[3].
在重叠含噪光谱解析中,确定峰位最为关键[4].应
用二阶和四阶导数确定重叠峰的数量和位置[5-6],

Fourier自去卷积用于拟合曲线参数的估计[7-8],

基于自然计算的谱图峰检测[9-10]也都有报道.此
外,应用小波技术解析重叠峰也是一个相当活跃

的领域[4,11-17].对于重叠峰解析工作来说,不同单

峰的各个参数相互制约,通过共同迭代优化得到

最优拟合结果,其优化过程密不可分、相互依赖.因
此,先对各个单峰的峰位进行确定必然会有它的局

限性,而采用一种对于所有的峰参数进行整体优

化的重叠峰解析算法方能提高其分析的有效性.

1 基于高斯函数的曲线拟合

曲线拟合通常采用一些已知函数的组合、统
计方法、经验公式和测定的峰型来假定曲线拟合

的数学模型.由于高斯函数具有峰高、峰位、峰宽

等参数,本文采用高斯函数对单个谱图峰进行模

拟.用高斯函数模拟的单个谱图峰如:

GA,U,S(x)=Ae
- (x-U

S )2

其中GA,U,S(x)是谱图峰采样点x 处信号强度,

A、U、S分别为谱图峰的峰高、峰位、峰宽参数.
利用高斯函数模型对原始谱图信号g(x)进



行拟合,即找出一系列高斯函数GAi,Ui,Si
(x)(i=

1,2,…,N),并叠加作为拟合谱图信号:

f(x)=∑
N

i=1
GAi,Ui,Si

(x) (1)

使得f(x)在某种意义下成为逼近原始谱图信号

g(x)的最近似描述.
在实验过程中,通过仪器采集到的谱图信号

为离散数据,所以将拟合谱图信号f(x)与原始谱

图信号g(x)分别离散化为f(j)和g(j),其中j=
1,2,…,M,代表了M 个采样点的信息.

将离散化后的拟合信号f(j)与原始谱图信

号g(j)之间的误差函数E 定义为

E=
∑
M

j=1

[f(j)-g(j)]2

∑
M

j=1
g2(j)

(2)

对谱图信号进行拟合旨在寻找最小二乘法意

义下的最优拟合函数f*(j),实质上是确定误差

函数E 的全局极小值问题.由式(1)、(2)可知,E
是关于高斯峰参数(Ai,Ui,Si)(i=1,2,…,N)的
多元非线性函数,通过解析法直接求解最优值存

在困难.因此,本文根据卷积型小波变换与信号奇

异点之间的对应关系解析信号特征点,并根据信

号特征点设置信号的初始解析参数.由于这一初

始参数根据信号特征点设立而非随机得出,其非

常接近误差函数的全局极小值点,因此之后利用

连续Hopfield神经网络迭代计算最终解析参数,
作为误差最小的解析结果.这不仅能够提高解析

精度,减少解析结果落入局部极小值的可能性,而
且大大缩小了寻优空间,使得计算量大幅下降,解
析速度大幅上升,从而使算法具有时效性.

2 基于小波变换的谱图峰特征点识别

小波变换是近年发展起来的一种新的信号分

析工具,具有多分辨分析和将信号分频的特点,以
及表征信号局部奇异性的能力[16].使用小波变换

法进行谱图峰识别,可以充分而准确地获取谱图

中特征点和峰型信息.
2.1 小波变换系数与谱图峰信号特征点之间的

逻辑对应关系

为了清楚地说明各种谱图峰特征点的含义,
采用高斯函数合成如图1所示的仿真复杂重叠谱

图峰群,并给出了组成该重叠谱图的各个高斯峰,
如图2所示.

图1所示的原始谱图信号重叠峰群包括两个

独立峰(峰①⑤)、3个重叠峰(峰②③④),其中峰

②和④分别与峰③(主峰)重叠表现为一个前肩峰

和一个后肩峰.峰群的各个特征点(a~q 共17
个)已标出,便于清楚地说明各种特征点的含义.

图1 仿真谱图峰群及特征点

Fig.1 Peakgroupsandfeaturepointsofsimulation
spectrum

图2 重叠谱图的各个高斯峰

Fig.2 EachGausspeakoftheoverlappingspectrum

图3是图1原始谱图信号经bior1.3小波变

换后的小波变换系数曲线及其对应特征点,红色

点代表小波变换系数极大值点,绿色点代表小波

变换系数极小值点,蓝色点代表小波变换系数过

零点.图1与图3中同一字母标识的特征点一一

对应.

图3 小波变换系数曲线及特征点

Fig.3 Wavelettransformcoefficientscurveand
featurepoints

为了便于描述,将图1原始谱图信号记作

g(x),g(x)一阶导数记作g'(x),图3中小波变

换系数记作Wg(x),其中x 是采样点横坐标.根
据文献[17],bior1.3小波具有一阶消失矩,相应

的小波变换系数Wg(x)相当于一个具有平滑功
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能的一阶多尺度微分算子,谱图信号g(x)对应的

小波变换系数Wg(x)相当于对g(x)进行平滑处

理后的一阶导数.
谱图信号的特征点一共有8个:峰左拐点、峰

右拐点、前肩峰与主峰交接处拐点、后肩峰与主峰

交接处拐点、峰起点/峰终点、峰谷点、峰顶点和噪

声点.具体含义如下:
(1)若谱图信号g(x)在x0 处的一阶导数

g'(x0)>0,并且x0 对应于g(x)的极大值点,那
么x0 是谱图信号g(x)的峰左拐点.峰左拐点是

谱图信号增长速度开始减缓的采样点,如图中的

a、e、g、m 特征点.
(2)若谱图信号g(x)在x0 处的一阶导数

g'(x0)<0,并且x0 对应于g(x)的极小值点,那
么x0 是谱图信号g(x)的峰右拐点.峰右拐点是

谱图信号下降趋势开始减缓的采样点,如图中的

c、i、k、q特征点.
(3)若谱图信号g(x)在x0 处的一阶导数

g'(x0)≥0,并且x0 对应于g(x)的极小值点,那
么x0 是谱图信号g(x)的前肩峰与主峰交接处拐

点.该特征点是在两个高斯峰重叠后产生的,如图

2高斯峰②的峰顶点f1、峰右拐点f2 与高斯峰③
重叠后,表现为前肩峰与主峰交接处拐点f.

(4)若谱图信号g(x)在x0 处的一阶导数

g'(x0)≤0,并且x0 对应于g(x)的极大值点,那
么x0 是谱图信号g(x)的后肩峰与主峰交接处拐

点.该特征点是在两个高斯峰重叠后产生的,如图

2高斯峰④的峰左拐点j1、峰顶点j2 与高斯峰③
重叠后,表现为后肩峰与主峰交接处拐点j.

(5)若谱图信号g(x)在x0 处的一阶导数

g'(x0)=0,并且x0 作为g'(x0)由负到正的过零

点;对应谱图信号g(x)的采样强度在给定的基线

阈值Tb 之下,即g(x0)≤Tb,那么x0 是谱图信号

g(x)的峰起点/峰终点.该特征点既是前一个峰

群的终点,也是后一个峰群的起点,是两个峰群的

分界点,如图中的l特征点.
(6)若谱图信号g(x)在x0 处的一阶导数

g'(x0)=0,并且x0 作为g'(x0)由负到正的过零

点;对应谱图信号g(x)的采样强度在给定的基线

阈值Tb 之上,即g(x0)>Tb,那么x0 是谱图信号

g(x)的峰谷点.该特征点与信号的峰起点/峰终

点在数学性态上是一致的,都是由相邻两个高斯

峰的终点和起点重叠而成,其与峰起点/峰终点不

同的是对应谱图信号g(x)的采样强度要高一些,

如图中的d 特征点.之所以要做出区分,是因为

要能够准确地划分峰群的位置,从而为后续的谱

图峰解析算法提供足够的信息.
(7)若谱图信号g(x)在x0 处的一阶导数

g'(x0)=0,并且x0 作为g'(x0)由正到负的过零

点;对应谱图信号g(x)的采样强度在给定的噪声

阈值Tn 之上,即g(x0)≥Tn,那么x0 是谱图信号

g(x)的峰顶点.该特征点是谱图信号g(x)的最

高点,如图中的b、h、n特征点.
(8)若谱图信号g(x)在x0 处的一阶导数

g'(x0)=0,并且x0 作为g'(x0)由正到负的过零

点;对应谱图信号g(x)的采样强度在给定的噪声

阈值Tn 之下,即g(x0)<Tn,那么x0 是谱图信号

g(x)的噪声点.该特征点与信号的峰顶点在数学

性态上是一致的,都是谱图信号g(x)的峰顶点,
只不过其对应谱图信号g(x)的采样强度不及峰

顶点,如图中的p 特征点.由于基于小波变换的

噪声滤除算法经过多频率的分解滤噪,已经滤去

了绝大多数的尖锐噪声,但仍会遗留一部分,而这

部分噪声虽然数学性态上与峰顶点一致,即均为

峰的极大值点,只不过其起伏程度不及真实谱图

峰.因此采用硬阈值滤噪的方法将这些噪声除去.
在后续的谱图解析过程中,基线阈值Tb 和

噪声阈值Tn 的确定与实际化学问题背景有关.
在本文实验中,根据经验分别将其设为采集谱图

信号强度最大值的1/8和1/10.
2.2 小波变换系数曲线特征点识别算法

小波变换系数曲线特征点识别算法中,类似

于文献[18]中的数据窗口概念,本文提出一种数

据窗口,如图4所示.该数据窗口可以根据小波变

换系数曲线信号值的变化自适应调节窗口宽度大

小,并将窗口内部的数据分为3段,每一段代表了

采样点坐标连续、信号值相同的数据点所组成的

一个数据段,即每一个数据段相当于对数据进行

       

图4 小波变换系数曲线特征点识别算法数据

窗口设计

Fig.4 Data window design of wavelettransform
coefficientcurvefeature points recognition
algorithm
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了归一化处理;3段数据的信号值不同,从而可以

表现并检测出极小值点、极大值点或过零点.
设 valuer 为 第 r 个 数 据 段 的 信 号 值,

partr.indexs 为 第 r 个 数 据 段 起 点 坐 标,

partr.indexe为第r个数据段终点坐标,其中r=
1,2,3.

(1)对于极大值点,数据窗口3个数据段信号

值的分布只能是value1<value2,value3<value2.
(2)对于极小值点,数据窗口3个数据段信号

值的分布只能是value1>value2,value3>value2.
(3)对于过零点,由于在算法的分析过程中实

际处理的数据为离散数据,曲线的过零点可能不

会位于某一采样点上而是位于二者之间,当然也

可能恰好位于某一采样点上.因此,对于过零点,

数据窗口3个数据段信号值的分布可能有以下两

种情况:

①过零点恰好位于某一采样点上:value2=0,

value1·value3<0;

②过零点位于两个相邻采样点之间:value1=
0,value2·value3<0或 value3=0,value1·

value2<0.
除此之外,可以推知在一个数据窗口中,极大

值点、极小值点和第①种过零点两两互斥,最多只

能出现1个;第②种过零点和极大值点、极小值点

可以同时出现.
小波变换系数曲线特征点的识别过程是一个

不断迭代循环的过程.小波变换系数曲线特征点

识别算法的具体步骤如图5所示.

图5 小波变换系数曲线特征点识别算法

Fig.5 Wavelettransformcoefficientcurvefeaturepointsrecognitionalgorithm

2.3 谱图峰特征点识别结果分析

为了验证本文所提基于小波变换的谱图峰特

征点识别算法的识别结果,采用式(3)所示的模拟

谱图信号g(x)进行谱图峰特征点识别,其由6个

高斯峰叠加而成并且各个特征点的位置已知,如图

2所示,添加随机高斯白噪声,函数表达式如下:

 g(x)=5.4
2π
e
-
(x-100)2
648 +4.8

2π
e
-
(x-180)2
512 +

5
2π
e
-
(x-400)2
800 + 8

2π
e
-
(x-220)2
512 +

4.8
2π
e
-
(x-260)2
512 +0.48

2π
e
-
(x-500)2
512 +NG (3)

其中NG 为高斯白噪声.
根据前文所述特征点识别步骤及相应识别算

法,首先对模拟谱图信号进行小波变换并识别其

小波变换系数曲线特征点;根据小波变换系数曲
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线的特征点与原始谱图信号特征点之间的逻辑对

应关系识别模拟谱图信号g(x)中对应特征点类

型及其位置.识别结果见表1.
通过表1可以看出,本文所提出的基于小波

变换的谱图峰特征点识别算法对于谱图信号包括

噪声点在内的各个特征点识别准确,平均误差率

为0.006264%.这对后续设立解析高斯峰的初始

参数打下了坚实的基础.

表1 谱图峰特征点识别结果

Tab.1 Resultofspectralpeakfeaturepointrecognition

谱图峰实际参数 谱图峰解析参数

特征点坐标 特征点类型 特征点坐标 特征点类型

1 峰起点/峰终点 2 峰起点/峰终点

82,165,208,380 峰左拐点 82,165,208,380 峰左拐点

100,220,400 峰顶点 100,220,400 峰顶点

118,232,275,420 峰右拐点 118,232,275,420 峰右拐点

142,322,463,5 峰谷点 142.5,322.5,464.0,5.5 峰谷点

188 前肩峰与主峰交接处拐点 188 前肩峰与主峰交接处拐点

252 后肩峰与主峰交接处拐点 252 后肩峰与主峰交接处拐点

500 噪声点 500 噪声点

3 基于连续 Hopfield神经网络的

谱图峰参数寻优

3.1 谱图峰解析参数初始值设立算法

为了利用连续 Hopfield神经网络[18]进行谱

图峰解析参数迭代寻优,必须给定谱图峰解析参

数的初始值.由于Hopfield神经网络提供了向初

始值附近局部极小值点的收敛能力,为保证尽可

能将谱图峰解析参数迭代收敛到全局极小值点,
应该使给定的谱图峰解析参数的初始值尽可能分

布在全局最优解附近.
对于独立的谱图峰或重叠峰中的主峰,其峰

高、峰位、峰宽参数可以由与之相关的峰左拐点和

峰右拐点确定;对于重叠峰中的肩峰,其峰高、峰
位、峰宽参数可以由与之相关的肩峰与主峰交接

处拐点与峰拐点确定.

设独立谱图峰h(x)=Ae
- (x-U

S )2,峰左、右拐

点坐标分别为x1、x2.根据峰左、右拐点的意义可

知,其坐标对应于谱图信号导数的极值点.因此,
对独立谱图信号求其二阶导数有

h″(x)=-2AS2e
- (x-U

S )2 [1-2S2(x-U)
2 ] (4)

令h″(x)=0可得峰左、右拐点的坐标:

x1=U-S
2

x2=U+S
2

(5)

解方程可得峰位U 与峰宽S 的表达式:

U=x1+x22

S= 2(x2-x12 )
(6)

又已知h(U)=A,故

A=h(x1+x2
2 ) (7)

如此,谱图峰的峰高、峰位、峰宽参数A、U、S
便得以确定.

对于肩峰参数的设定亦采用上述规则.对于

前肩峰来说,上述推导中x1 与x2 分别对应峰左

拐点及前肩峰与主峰交接处拐点的坐标;对于后肩

峰来说,上述推导中x1 与x2 分别对应后肩峰与

主峰交接处拐点及其后相邻的峰右拐点的坐标.
根据以上论述,识别到谱图所有特征点对应

的采样点为Fj(j=1,2,…,N),其中N 为谱图特

征点总数,并且Fj<Fj+1(j=1,2,…,N-1).谱
图峰解析参数初始值设立算法如图6所示.

为了验证谱图峰解析参数初始值设立算法的

结果,采用式(3)所示的模拟谱图信号g(x)进行

实验,结果如图7所示.图中红色曲线表示原始谱

图信号,蓝色曲线表示依据谱图峰解析参数初始

值设立算法设立的初始峰参数对应的独立谱图信

号,绿色曲线表示初始解析得到的独立谱图峰叠

加而成的拟合谱图信号.
对于各个谱图峰解析参数的初始值与各个谱

图峰实际参数的对应见表2.
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图6 谱图峰解析参数初始值设立算法

Fig.6 Initialvaluesettingalgorithmofspectralpeakanalyticparameters

由图7和表2可知,本文所提算法对于独立

       

图7 谱图峰参数初始解析结果图

Fig.7 Initialanalyticalresultsdiagramofspectral

peakparameters

表2 谱图峰参数初始解析结果与实际参数对比

Tab.2 Comparisonofinitialanalyticalresultsofspectral

peakparametersandpracticalparameters

高斯峰
实际参数 初始解析参数

峰高 峰位 峰宽 峰高 峰位 峰宽

① 2.15 100 25.45 2.15 99.5 24.74
② 1.91 180 22.62 1.92 176.0 15.55
③ 3.19 220 22.62 3.35 220.0 16.97
④ 1.91 260 22.62 1.93 264.0 15.55
⑤ 1.99 400 28.28 1.99 400.0 28.28
⑥ 0.19 500 22.62 0.19 500.5 21.92

谱图峰解析来说十分准确,而对于重叠峰解析来

说稍显 不 足.最 终 初 始 解 析 参 数 的 误 差 率 为

7.520000%.虽与期望结果相差较大,但已接近

最优解析参数,为后续使用连续 Hopfield神经网

络迭代寻优给出了必要的基础,可以有效地保证

网络迭代寻优结果不会落入错误的局部极小值

点,而尽可能接近全局极小值点或接近全局极小

值点的局部极小值点.

3.2 连续Hopfield神经网络能量函数构造

一般情况下,对谱图信号进行拟合旨在寻找

最小二乘法意义下的最优拟合函数.因此,定义网

络能量函数Er为拟合谱图信号f(x)与模拟谱图

信号g(x)的误差平方和:

Er=∑
N

i=1

[f(i)-g(i)]2 (8)

模拟谱图信号g(x)由 M 个解析高斯峰叠加

而成,即

g(x)=∑
M

j=1
Aje

- (
x-Uj
Sj )2

因此式(8)可以写成
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Er=∑
N

i=1
[f(i)-∑

M

j=1
Aje

- (
i-Uj
Sj )2 ]

2
(9)

令网络的输入为U1j、U2j、U3j,网络的输出为

V1j、V2j、V3j,其中j=1,2,…,M.将网络的输出

作为解析峰参数 Aj、Uj、Sj,因此网络能量函数

Er可写为

Er=∑
N

i=1
[f(i)-∑

M

j=1
V1je

- (
i-V2j
V3j )2 ]

2
(10)

根据连续 Hopfield神经网 络 能 量 函 数 理

论[18],构造如下关系便可满足Hopfield神经网络

自我演化的条件:

dU1j/dt=-∂Er/∂V1j

dU2j/dt=-∂Er/∂V2j

dU3j/dt=-∂Er/∂V3j

,且

s(U1j)=V1j

s(U2j)=V2j

s(U3j)=V3j

(11)

其中激励函数s(x)=[1+tansgn(x)]/2.
3.3 谱图峰解析参数寻优算法

假设计算出谱图峰初始解析参数为A0
j、U0

j、

S0j,利用连续Hopfield神经网络计算谱图峰最优

解析参数的步骤如图8所示.
3.4 寻优结果分析

为了验证谱图峰解析参数寻优算法的结果,
采用式(3)所示的模拟谱图信号g(x)进行实验,
结果如图9所示.图中红色曲线表示原始谱图信

号,蓝色曲线表示依据连续 Hopfield神经网络寻

优算法得出的最优峰参数对应的独立谱图信号,
绿色曲线表示最终解析得到的独立谱图峰叠加而

成的拟合谱图信号.
在迭代寻优过程中,网络能量函数随迭代寻

优次数的递增而单调递减,如图10所示.
对于各个谱图峰解析参数的初始值与各个谱

图峰实际参数的对应见表3.
由图10和表3可知,基于连续 Hopfield神

经网络算法寻优计算出的谱图峰最优解析参数十

分准确,误差率为0.026625%,与表2的初始解

图8 谱图峰解析参数寻优算法

Fig.8 Spectralpeakanalyticparametersoptimizationalgorithm

图9 谱图峰解析参数最终寻优结果

Fig.9 Finaloptimizationresultsofspectralpeak
analyticparameters

图10 网络能量函数的变化过程

Fig.10 Thechangeprocessofnetworkenergy
function
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表3 谱图峰参数寻优结果

Tab.3 Optimizationresultsofspectralpeakparameters

高斯峰
实际参数 最终寻优参数

峰高 峰位 峰宽 峰高 峰位 峰宽

① 2.15 100 25.45 2.15 99.8 25.31

② 1.91 180 22.62 1.77 176.0 19.87

③ 3.19 220 22.62 3.30 220.0 26.05

④ 1.91 260 22.62 1.77 264.0 19.87

⑤ 1.99 400 28.28 1.99 400.0 28.28

⑥ 0.19 500 22.62 0.19 500.5 21.92

析结果相比,特别是对于原始谱图信号中的重叠

峰部分,算法的优化能力表现突出.经过寻优之后

的谱图信号基本做到了与原始谱图信号完全拟

合,误差率也由7.520000%降低至0.026625%.

4 结 语

本文提出了基于小波变换和连续 Hopfield
神经网络的谱图峰解析算法,根据卷积型小波变

换检测信号奇异点的原理,利用卷积型小波变换

方法寻找信号的特征点,并根据特征点对信号做

出初步解析;之后构造解析峰参数与解析误差之

间的函数关系,并以之作为连续 Hopfield神经网

络的能量函数,根据该网络自我演化特性经过指

定次数的迭代便可以得到误差函数的极小值点,
得到谱图重叠峰的最终解析参数.实验结果表明,
本文所提算法十分有效.
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Analyticalstrategyofoverlappingpeaksbasedonwavelettransform
andcontinuousHopfieldneuralnetwork
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Abstract:Aimingattheproblemofchemicalspectraloverlappingpeaksanalysis,ananalytical
strategyforspectraloverlappingpeaksbasedonwavelettransformandcontinuousHopfieldneural
networkisproposed.UsingGaussfunctionasamathematicalmodelofcurvefitting,theoverlapping
peaksaredecomposedintoaseriesofsuperimposedcombinationsofGausspeaks.Firstly,according
totheprincipleofsingularityanalysisofconvolutionwavelettransformandusingtheconvolution
wavelettransform,thecharacteristicpointsofthesignalarefoundandapreliminaryanalysisofthe
signalismade.Secondly,thefunctionrelationbetweenanalyticpeakparameterandanalyticerroris
constructedandusedastheenergyfunctionofcontinuous Hopfieldneuralnetwork.Finally,
accordingtotheself-evolutioncharacteristicofnetwork,theminimumpointoftheerrorfunctioncan
beobtainedbyiteratingthespecifiednumber,andthefinalanalyticparameterofthespectral
overlappingpeaksisobtained.Theanalysisresultsoftheoverlappingpeaksofthesimulatedspectrum
indicatethattheproposedalgorithmiseffective.

Keywords:overlappingpeaksanalysis;curvefitting;wavelettransform;Hopfieldneuralnetwork
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