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Обратная задача спектроскопии 

Задача: 
Определить концентрации 5 растворенных  
в воде неорганических солей;  
 

Метод измерений: 
Спектроскопия комбинационного рассеяния; 
 
 

Массив данных: 
• 9144 спектра реальных измерений; 
• В водных растворах присутствуют от 1 до 5 солей одновременно + 

дистиллированная вода; 
• Диапазон измерения концентраций: 0 - 4.5Моль/Л, шаг сетки: 0.2Моль/Л; 
• Входные признаки: интенсивности каналов спектров, 1535 каналов; 
• Тренировочный, валидационный, тестовый наборы в соотношении 70:20:10; 

 

Предообработка: 
• Удаление горизонтального пьедестала; 
• Нормировка на площадь валентной полосы воды; 
• Шкалирование каналов по тренировочному массиву в интервал 0 – 1.  



КР-спектры неорганических солей 

Сравнение спектров комбинационного рассеяния для низкочастотной 
области (слева) и валентной полосы воды (справа) для разных солей 
1 – дистиллированная вода;  
2 – KNO3 – 0.6M, Li2SO4 – 0.75M; 
3 – NaCl-0.5M, NH4Br – 1.75M, CsI – 0.25M;  
4 – NaCl – 0.2M, NH4Br – 0.2M, Li2SO4 – 0.4M, KNO3 – 1M, CsI – 0.6M. 



Вейвлет-преобразование 
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Результаты 

Средняя абсолютная ошибка решения задачи нейронной сетью на входных 
данных: Initial – исходные спектры, Aggr – агрегированные (усреднение) 
данные, DWT – дискретное вейвлет-преобразование, CWT – непрерывное 
вейвлет-преобразование.  
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Вейвлет преобразование и 

 вейвлет-функции  

Материнский вейвлет 

«Дочерние» вейвлеты 

Непрерывное вейвлет 
преобразование 



Вейвлет-нейронные сети (Zhang 1992) 

Схема обработки данных 
классической нейронной сети 

Схема обработки данных 
 вейвлет-нейронной сети 

IEEE TRANSACTIONS ON NEURAL NETWORKS, VOL. 3, NO. 6, NOVEMBER 1992. 889. Wavelet Networks. 
Qinghua Zhang and Albert Benveniste 



Вейвлет нейронная-сеть 

• Количество блоков нейрональных элементов задается 
произвольно; 

• Количество вейвлет-функций нейрональных блоков равно числу 
входных признаков; 

• В разных нейрональных-блоках могут использоваться различные 
вейвлет-функции; 
 



Преимущества и недостатки вейвлет-
нейронных сетей 

Недостатки: 
• Проблемы работы с данными высокой размерности; 
• Зависимость от инициализации начальных 

параметров; 
• Проблема подбора параметров обучения для весов 

разных типов; 

Преимущества: 
• Лучшая аппроксимация при меньшем 

числе параметров; 
• Аппроксимация негладкими 

функциями; 



Визуализация ответов блоков нейросети 



Результаты решения ВНС 

Средняя абсолютная ошибка решения задачи нейронными сетями (WNN –
вейвлет нейронная сеть, MLP – персептрон, PLS – метод частичных 
наименьших квадратов) сетью на входных данных: Initial – исходные спектры, 
PCA – метод главных компонент (10 признаков), DWT – дискретное вейвлет-
преобразование (32 признака), CWT – непрерывное вейвлет-преобразование 
(22 признака).  



Выводы 

1. Произведено сравнение техник сжатия КР-спектров методами дискретного и 
непрерывного вейвлет-преобразования при решении обратной задачи 
нейронной сетью. 
 

Вывод: обе техники влияют позитивно на точность решения, эффект 
использования непрерывного вейвлет-преобразования значительнее. 

 
 

2. Реализация и тестирование вейвлет-нейронной сети на обратной задаче 
спектроскопии: 

 Выводы: 
a) Результаты работы сравнимы с нейронной сетью; 
b) Проблемы обучения на данных высокой размерности; 
c) Высокая зависимость от начальной инициализации параметров вейвлет-

функций; 
d) Требуется контроль параметров масштаба\сдвига вейвлет-функций на 

каждой итерации обучения;  
 

 
 
 
 

 
 

 


