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小波多尺度正交校正在近红外牛奶成分测量中的应用

彭　丹 ,徐可欣 3 , 李晨曦

天津大学精密测试技术及仪器国家重点实验室 , 天津　300072

摘　要　光谱分析中 , 干扰信号的存在直接影响所建分析模型的质量。基于信号和干扰的不同特性 , 提出了

一种扣除背景和噪声干扰的新方法———小波多尺度正交校正 ( WMOSC)法。首先将原始光谱进行小波变换

(DWT) , 消除噪声及背景信息 , 然后采用正交信号校正 (OSC)滤除与待测组分浓度无关的全部信息。与单

纯的小波变换及正交信号校正相比 , WMOSC能有效地扣除背景和噪声干扰 , 使模型具有更强的抗干扰能

力 , 提高了模型的预测精度。利用该方法对牛奶样品的近红外光谱进行处理 , 采用偏最小二乘法建立校正模

型 , 其牛奶中脂肪、蛋白质和乳糖的预测均方根误差 ( RMSEP)分别为 01101 6 % , 01087 1 %和 01110 7 %。

实验结果表明该方法能有效地去除干扰 , 保留有用信息。
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引　言

　　近红外光谱技术作为一种快速、简便、非破坏性的定性

和定量分析方法 ,已广泛应用于食品、石油、化工、农业、医

药等领域 [1 ]。它不仅可应用于实验室分析 , 而且适用于现场

快速检测和实时在线分析。

近红外光谱除样品的自身信息外 , 还包含了其他无关信

息和噪声 , 如电噪声、样品背景和杂散光等。因此 , 在建立

校正模型时 , 消除光谱数据无关信息和噪声的预处理方法变

得十分关键和必要。特别是背景和噪声干扰的扣除 , 对建立

预测精度高、稳健性好的分析模型至关重要 , 有时甚至起决

定作用 [2 ]。但是利用已有的处理方法 , 预测结果并不理想。

为此 , 一些光谱工作者采用小波变换 (W T) [326 ]、正交信号校

正 (OSC) [7210 ]和净分析信号 (NAS) [11 ]等新的方法来解决这一

问题。小波变换是一种强有力的信号处理方法 , 具有灵活的

多尺度特征 , 能将重叠混合信号分解为一系列不同频率的基

元信号 , 实现对信号时频域的局部化分析。这种方法最终将

不同频段的小波系数重建光谱 ,利用 PL S等校正方法建立定

量分析模型。因此 , 小波系数的准确与否将直接影响模型的

校正效果 , 进而影响到预测效果。要想提高校正模型的预测

能力和稳健性 , 就必须对小波系数重构的信号进行校正 , 从

而得到最佳的重建光谱。本研究将离散小波变换 (DWT)和

正交信号校正法相结合 , 提出了一种应用于近红外光谱分析

中扣除背景和噪声干扰的新方法。实验结果表明 , 与已有的

DWT2PL S , OSC2PL S和 PL S方法相比 , 本方法处理后建立

的 PL S校正模型具有更好的预测精度和抗干扰能力。

1　原理与方法

111　基础理论

　　小波变换 [12 ]的实质是对原始信号的滤波过程 , 小波函

数选取的不同 , 分解结果也不同。但无论小波函数如何选

取 , 每一分解尺度所用的滤波器中心频率和带宽成固定的比

例 , 即具有所谓的“恒 Q”特性。因此 , 各尺度空间内的尺度

信号和细节信号能提供原始信号的时频局域信息。若使不同

尺度上的小波系数转换成与原始光谱维数相同的信号 , 则可

将这些信号形成特征向量供信息提取使用 , 这就是基于小波

变换提取多尺度空间有用信息的基本原理。具体的小波变换

过程如图 1所示。

　　其中 c和 d分别为逼近系数和细节系数 ; H和 G分别为

Fig11　Diagram of wavelet decomposition and reconstruction



低通滤波器和高通滤波器 ; f 0 (or c0 )为原始信号 ; f 1 , f 2 ,

⋯, f n为不同尺度下重构后的细节信号 ; f n + 1为分解 n次后

重构的逼近信号。重构后的逼近信号反映了原始信号的“骨

架”信息 , 而细节信号反映了局部的细微信息 , 它们与原始

信号具有相同的维数。

112　小波多尺度正交校正法

小波多尺度正交校正 (wavelet multi2scale orthogonal sig2
nal correction , WMOSC)是一种基于小波变换多尺度空间提

取有用信息的方法 , 它的基本思想是先对近红外光谱进行小

波变换 , 得到一系列尺度下阈值量化后的细节信号及逼近信

号 , 将其与浓度矩阵 y 正交 , 滤除与组分浓度无关的信号 ,

然后对新的信号 (逼近和细节信号)进行重新组合。

有关 OSC算法可参考文献 [ 13 ] , 一般光谱信号是离散

的 , 因此采用与之匹配的离散小波变换进行分解与重构。

WMOSC方法的校正过程如图 2所示 ,其具体步骤为 : (1)首

先对光谱数据进行小波分解 , 采用阈值法 [12 ]去除噪声和背

景信息 , 然后对分解得到的低频系数和阈值量化处理后的高

频系数进行重构 , 转换成与原始光谱维数相同的信号 f j , 即

逼近信号和细节信号 ; (2)将不同频率区域的信号 f j 分别与

浓度矩阵 y 进行 OSC校正 , 得到相应的得分矩阵 w j 和载荷

矩阵 p j , 即 OSC ( f j , y) →f OSC
j , w j , p j ; (3)对 OSC处理后

的信号 f OSC
j 进行组合 , 得到新的光谱数据 XWMOSC , 即

XWMOSC = ∑
n+1

j = 1

f osc j ; (4) 校正预测集 X test , 先对 X test进行小波

变换得到不同尺度下的信号 f j , test , 再利用步骤 (2) 中保存的

w j , p j 与 f j , test 进行 OSC 正交 , 即 f OSC
j , test = f j , test -

f j , test w j ( pT
j w j ) - 1 pT

j , 然后将各个尺度下校正后的信号 f OSC
j , test

进行求和 , 得到预测集 X test的WMOSC校正光谱 ,即 XWMOSC
test

= ∑
n+1

j =1

f OSC j , test。

Fig12　Diagram of wavelet multi2scale orthogonal signal correction algorithm

2　实验部分

211　仪器及光谱采集

Bruker公司的 V ECTOR22 型 FTIR光谱仪 , 利用积分

球漫反射系统采集光谱。光谱范围为 6 000～10 000 cm - 1 ,

扫描分辨率为 8 cm - 1 ,扫描次数为 64次 , PbS检测器。测量

前样品经搅拌后置于样品杯中。

212　样品制备

样品由北京牛奶中心提供 ,共 100个样品 ,牛奶中脂肪、

蛋白质和乳糖的参考值由丹麦 FOSS公司生产的乳品综合成

份指标分析仪测定。

213　数据分析

利用 CAMO 公司的 Unscrambler 718软件建立 PL S校

正模型。光谱经预处理后 , 分别建立脂肪、蛋白质和乳糖含

量的定量模型 , 对模型进行完全交互验证 , 引入校正均方根

误差 (RMSEC)和预测均方根误差 (RMSEP)作为判断标准。

DWT和 OSC算法程序 , 均由 Matlab2006语言编制。

3　结果与讨论

311　牛奶的近红外光谱

图 2 (左 X)为牛奶的近红外漫反射光谱 , 谱带较宽且重

叠严重 , 很难精确谱带的归属 , 为提取有用信息 , 建立定量

模型 , 需要借助于信号处理与多元统计方法。在建模前对光

谱进行处理 , 提高光谱的信噪比。图 2 (左 XWMOSC )为采用小

波正交校正 (WMOSC)处理后的牛奶近红外漫反射光谱 , 与

原始光谱 X 相比可以看出 , 经 WMOSC处理后的光谱发生

了较大变化 , 这是 WMOSC将原始光谱中与组分不相关的所

有信息去除的结果。在 6 000～10 000 cm - 1谱区内 , 牛奶近

红外光谱主要反映脂肪、蛋白质和乳糖中含氢基团一级和二

级倍频的吸收信息 , 与近红外其他区域相比 , 这一波段的吸
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收相对较强 , 为开展牛奶成分含量的定量分析提供相对丰富

的信息。此外 , 不同物质的信息位置不同 , 最佳建模谱区也

不相同。因此 , 需要建立每种物质的独立校正模型。

312　主成分数对预测结果的影响

在建立校正模型时 , 主成分数对模型的质量起着决定性

作用。如果建模时使用的主成分数过少 , 则不能充分反映未

知样品被测组分产生的量测数据变化 , 其模型预测准确度就

会降低 ; 反之 , 使用过多的主成分数建模 , 则会将一些代表

噪声的主成分加到模型中 , 使模型的预测能力下降。本实验

考察了 RMSEP随主成分数变化情况 , 结果如图 3所示。从

图 3可以看出 , 对于 WMOSC2PL S模型下脂肪、蛋白质和乳

糖的预测指标 RMSEP的变化规律基本相同 , 即随主成分数

的增加 , 先快速下降后趋于平坦 , 但仍有微小变动。考虑到

样品的复杂性、模型的通用性以及模型的预测准确性 , 对于

脂肪、蛋白质和乳糖的 WMOSC2PL S建模分别选择 6 , 8和 7

作为主成分数。

Fig13　Changes of RMSEP curves of milk content with number of latent variables

1 : PL S ; 2 : DWT2PL S ; 3 : OSC2PL S ; 4 : WMOSC2PL S

313　扣除干扰信息的方法

背景和噪声干扰是光谱分析中经常遇到的问题 , 在近红

外光谱应用中 , 往往存在着有用信号较弱 , 背景信号及噪声

较强的情况。但传统的基于单一尺度的数据处理方法 , 只能

通过校正使待测组分与背景组分峰尽量分开以减小背景干

扰。然而 , 实测光谱大多是多尺度的 , 即在不同尺度下有用

信息和干扰信息的数据分布并不完全相同。在频域中 , 光谱

信息 (包括有用信息和背景信息)主要集中在低频部分 , 噪声

主要分布于高频部分 , 因此可采用小波变换滤除光谱中的高

频噪声 , 从而提高光谱信号的信噪比。

通常不同频段上的光谱信号又可分为相关信息与不相关

信息两类。对于牛奶的主要成分含量测量而言 , 相关信息主

要是指组分信息 , 不相关信息主要是指背景信息和高频噪

声 , 尤其是组分与背景信息 , 它们无论在时域或是频域都复

杂地重叠在一起。因此 , 仅通过小波变换方法不能完全消除

样品背景的影响。从图 3可以看出 , 与 PL S模型的 RMSEP

结果相比 , DWT2PL S模型对脂肪和乳糖的预测精度有明显

提高 , 而对蛋白质的预测精度几乎没有影响 , 这是由于小波

变换只处理光谱数据本身 , 忽略了浓度信息的影响 , 从而导

致预测结果的较大偏差。这说明仅采用 DW T扣除干扰信息

难以得到最佳预测结果 , 有可能损失部分的建模有用信息或

者对无关信息扣除得不完全 , 进而影响到建模的质量 [14 ]。

Wold等提出了正交信号校正 (OSC)方法 , 其目的就是去除

原光谱矩阵中包含的与浓度阵不相关的变异信息 , 以提高模

型的预测能力 [15 ]。本研究将 DWT、OSC和 PL S相结合建立

牛奶近红外光谱的定量校正模型 (WMOSC2PL S模型) , 选择

db4 (Daubechies小波 , N = 4)分解原始光谱 , 分解水平为 6。

将阈值量化后的小波系数分别进行重构 , 得到与原始光谱信

号维数相同的一系列信号 f 1 ∶f 7 , 然后分别对其进行 OSC

校正 , 过程如图 2所示。

314　模型的比较

图 3为不同主成分数时采用 PL S , OSC2PL S , DWT2PL S

和 WMOSC2PL S 建模方法的预测结果 , 可以看出采用

WMOSC2PL S建模方法的稳健性明显好于其它方法。进一步

比较 , 如表 1所示 , WMOSC法处理后建立的分析模型使预

测精度得到了显著的提高。显然 , 采用频域展开方式和信息

正交化提取方法可以最大程度地扣除背景和噪声干扰 , 有利

于提高被测物质吸收光谱的信噪比 , 为建立更准确可靠的分

析模型提供了有效方法。

4　结　论

　　背景和噪声干扰一直是光谱分析上的难题 , 人们一直在

为寻找客观有效的方法而不断努力 , 并取得了一定的成果。

本文以牛奶样品为具体研究对象 , 利用 WMOSC法消除不同

尺度下背景和噪声干扰 ,最大程度地提取光谱中的有用信

Table 1　Results of the calibration with different pretreatment methods

方法
脂肪

RMSEC/ % RMSEP/ %

蛋白质

RMSEC/ % RMSEP/ %

乳糖

RMSEC/ % RMSEP/ %

PL S 01143 7 01152 2 01 125 9 01 134 7 01157 3 01159 1

OSC2PL S 01137 1 01140 3 01 123 6 01 124 4 01130 5 01133 7

DWT2PL S 01114 3 01118 8 01 111 0 01 112 4 01122 3 01123 8

WMOSC2PL S 01099 6 01101 6 01 081 3 01 087 1 01108 2 01110 7
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息。实验结果表明 , DWT多尺度分析能够消除背景和噪声

干扰 , 而 OSC是对 DWT算法的一种校正 , 避免 DWT消除

干扰的缺陷。因此 , 两种方法的结合能有效扣除测量中不相

关信息的干扰 , 提高测量结果的准确性 , 具有简单、速度快、

校正性能好、分析精度高等优点 , 适用于近红外光谱分析中

干扰信号的有效扣除 , 尤其是适合于食品、药物、农产品等

领域的在线检测。
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Application of Wavelet Multi2Scale Orthogonal Signal Correction in Milk
Components Measurement Using Near2Infrared Spectroscopy

PEN G Dan , XU Ke2xin 3 , L I Chen2xi

State Key Laboratory of Precision Measuring and Inst ruments , Tianjin University , Tianjin　300072 , China

Abstract　Spect ral interferences can have a significant impact on the spect ral variation and as a consequence can adversely affect

the result s of calibration model in spect ra analysis. Wavelet t ransform (WT) and orthogonal signal correction (OSC) were both

the popular preprocessing algorithms. It was known that the former can effectively eliminate the background and noise and the

latter can effectively filter out the interference information irrelevant to analyte concentration during the preprocessing of spect ra.

According to the different characteristics of analyte information and interference information in near2inf rared (N IR) spect ra , a

new hybrid algorithm (WMOSC) that was the combination of discrete wavelet t ransform (DW T) and OSC was proposed to elim2
inate the spect ral interferences including background , noise and systemic spect ral variation irrelevant to the concentration. First ,

DWT was used to split the spect ral signal into different f requency component s , which keep the same data point s as the original

spect ra data , to remove noise and background information by threshold method. Then OSC was applied to each f requency com2
ponent s to remove the information uncorrelated to the concentration independently. Finally , the spect ra preprocessed by

WMOSC were achieved through the summation of all f requency component s. WMOSC was successfully applied to preprocess the

N IR spect ra data of milk. After elimination of the interference in the N IR spect ra data by WMOSC , the partial least squares

( PL S) regression was used to develop the calibration models for estimating the content s of main constituent s in milk. The pre2
diction ability and robustness of models obtained in subsequent PL S calibration using WMOSC were superior to those obtained u2
sing either DWT or OSC alone. The root mean square errors of prediction ( RMSEP) of the models for fat , protein and lactose

were 01 101 6 % , 01 087 1 % and 01110 7 % , respectively. The experimental result s show that WMOSC is an effective method for

eliminating the interferences information in N IR spect ra.

Keywords　Wavelet multi2scale orthogonal signal correction ; Interference ; Removal ; Near2inf rared spect roscopy
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