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摘!要$目前#已有多种算法被应用在核磁 共 振 谱 图 自 动 相 位 校 正 中#由 于 各 种 算 法 本 身 特

性和所基于谱图的具体特性的差异#不同算法对于特征不同的谱图的适用 性 也 各 不 相 同:针

对这一情况#本文在综合研究多种现有自动相位校正算法的基础上#提出了 一 种 基 于 神 经 网

络的#可以根据谱图的特征来选取 最 合 适 的 算 法 进 行 自 动 相 位 校 正 的 综 合 算 法:实 验 表 明#

本算法可以获得比以往方法更好的计算结果:

关键词!核磁共振%自动相位校正%神经网络%综合算法%;;@A’
中图分类号!B"C!:=&!!文献标识码!@

引言
傅立叶变换后得到的核磁共振!;48"谱常常存在相位偏差#峰形表现为吸收型和

色散型的混合线型&#’:为了得到相位正确的谱图#就需要对谱图进行相位校正:相位校

正通常通过交互的方法手工进行#但是随着谱仪采样和数据处理自动化程度的提高#自

动相位校正的应用也越来越广:
相位校正的过程可以用以下公式来描述$
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其中!$" 和%$" 分别是未经相位校正的谱的第"个点的实部和虚部%!" 和%" 是相位校正之

后的第"个点的实部和虚部%!" 是对第"个点进行相位校正时的相位角#它可表示为$
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其中’()$是$级相位校正项$’()#I"!+ 是#级校正项%’()#是常数%+ 是谱上总数

据点数,所谓自动相位校正%就是要根据谱图的特征%来获得’()$和’()#这两个常数%
从而利用上述公式完成对谱图的相位校正:

自#?>?年D0*,6&!’提出第一个自动相位校正算法到现在%已出现了多种自动相位校

正算法:根据这些算法的特点%可以大致把它们分为两大类(
第一类算法总是利用整谱的特性%设计一个在吸收谱型中取得最大或最小值的目标

函数%并找出一组使得上述目标函数最优化的G(7$和G(7#数值:由于目标函数通常是

非线性的%这些算法通常都使用迭代算法:这类算法常用的判据有(利用吸收线型的实

部积分最大和虚部积分为零的特点&!J"’)基线最优化&=’)KBD零级平均&>’)@’4D熵最

小化&%’:这类算法通常受基线)噪声的影响比较大:
第二类算法则首先利用单个吸收峰的特点%确定谱图中个别谱峰的相位偏角%然后

通过线性化的方法得到整张谱图的’()$和’()#:这类算法的关键步骤就是单个谱峰相

角的计算%常见的算法有(基于时域的算法 )拟合成洛伦兹线形算法 )基于LMNA@圆

的算法&#$J#&’)@ANO置对称性算法&#"%#=’)A@4A@N算法&#>’:这些算法各有其不同的特

点%例如(P+/+0提出的@ANO置对称性算法&#"’%利用了吸收线型具有最大的对称性的

特点%该算法受基线畸变的影响小%但是对噪声)谱峰位置测量的准确性以及峰型的不

对称则比较敏感%同时要求谱图有足够高的数字分辨率:王超等人提出的基于LMNA@圆

的’ODNA等密度点连线法&#&’%能够较好地处理基线畸变)谱峰重叠和选取的峰型不完

整等情况%但在信噪比很低的情况下计算结果误差较大:LQ1R/21K提出的A@4A@N算

法&#>’%算法思想简洁%但要求取点必须包括完整的峰型并需要准确测定谱峰位置%必要

时需要进行局部基线校正:N.617R等人提出的基于LMNA@圆线形分析的算法&#"’%算法

计算简单)速度快%但是对基线畸变)重叠峰比较敏感:
需要指出的是%第一类算法中的判据大多可以用在第二类算法中计算单个谱峰的相

位角%在这种情况下%单个谱峰范围内的一级相位偏差一般可以忽略:
由于不同算法计算结果的准确性受不同因素"如信噪比)分辨率)对称性)谱峰重叠

程度)基线畸变的谱峰等等#的影响各不相同%因而%如果能够根据具体的谱峰的特征%
选择出最适合该谱峰的自动相位校正方法来进行相位校正%就能够获得最优的结果:本

文的工作就是利用人工神经网络来对谱峰的模式进行判别%根据具体的谱峰模式来选择

最适用于该谱峰的相位校正算法%以取得最优的计算结果:

#!理论
神经网络系统是一种高度自适应的非线性系统%它可以通过对样本的学习训练抽取

出隐藏在样本中的因果关系%在模式分类中有着广泛的应用:以本文中所用的三层误差

反向传输"S17RG0.G1516).*%TA#人工神经网络为例%其结构通常包括输入层)输出层和

一定数量的中间层"见图##:不同层的节点"或称神经元#之间%通过一定的权重相连接:
除了输入层外%每个节点的输入值%就是所有与之相连的上层节点的加权和:

如图#所示%以中间隐藏层为例%隐藏层节点的输出值可用下面公式表示(
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!!其中#0" 是输入层节点值$1."是连接从输入到隐藏层的权值#3. 是隐藏层节点输

出值,2. 是节点阈值#可以看作一个输入恒为#的网络权值,网络权值1."和阈值2. 都

是可调的#正是基于神经网络权值和阈值的动态调整#节点乃至神经网络才得以表现出

某种行为特性,/是节点的传递函数#用于对上述求和单元的计算结果进行 函 数 运 算#
得到隐藏层节点的输出#常用的函数形式有线性和非线性4型:

所以整个运算过程可以简述为%输入信号经神经元加权求和及传递函数作用后#得

到最终的输出:

图#!三层TA神经网络模型

U)5:#!@6FG)712TA*+/012*+6V.0R,60/76/0+

神经网络的应用过程#先是利用一批已知输入输出的样本对神经网络进行训练#即

使用迭代的非线性优化算法#调整神经网络中连接不同层节点的权重#使得特定输入下

的输出和已知的输出尽可能一致:这一步骤速度通常较慢:在训练完成后#就可以利用

训练好的神经网络对未知样本进行预测#即利用已知的神经网络的权重#根据输入和公

式!&"计算输出结果#这一步骤只涉及简单的乘加运算#因此速度很快:
理论已证明#三层TA神经网络#只要隐藏层节点数足够多#就具有模拟任意复杂

的非线性映射的能力:但在应用神经网络解决实际问题的过程中#关于网络的层数&每

层的神经元节点数&传输函数&训练算法的选择#并无成熟的理论指导#主要是通过大

量的实验尝试获得:
本文中提出的算法中利用神经网络的目的#就是希望神经网络能够利用谱图的一些

特性作为输入#自动选取最适合特定谱峰的相位角计算方法#因此我们将算法命名为基

于神经网络的自动相位校正综合算法!;+/012;+6V.0RS1,+H@/6.E16)7A(1,+’.00+7<
6).*#;;@A’":在我们的算法中采用了三层TA神经网络#经过实验#中间层神经元的

数目选择为%:以下就算法中涉及到的神经网络的输入&输出等问题分别进行论述%
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$:$!神经网络的输出

;;@A’算法是期望利用神经网络来根据谱峰的特点选择最适用的计算谱峰相位偏

角的算法!因此我们选择实现了第二类算法中的"种代表性方法!即A@4A@N算法"#>#$

W8M@;XOD算法"###$@ANO算法"#"!#=#$’ODNA算法"#&#:神经网络的输出应该直接标识

出某个选中的方法:本文采用多个输出节点的方式!如期望的输出值"#$$$#代表选中

了第一种方法!输出值"$#$$#代表选中了第二种方法!依次类推:实际计算过程中!
神经网络的实际输出值不可能都是整数!所以我们将选择"个输出节点中输出值最大的

那个节点所代表的方法!例如!如果输出"$:C$:#$:&$:##!我们就选择第一种方法:
和神经网络输出密切相关的一个概念是有关神经网络性能函数的选择!性能函数用

来在训练过程中描述计算输出和预期输出之间的误差!训练的过程实际上也就是性能函

数最小化的过程:较为常用的神经网络性能函数是均方差!以均方差作为性能函数的最

大问题在于它不能准确地反映不同的相位角计算算法之间的相对误差:由于神经网络的

训练并不能保证对于所有的训练样本都能够使实际输出符合期望输出!在这种情况下!
应该尽可能地使神经网络避免选择那些误差很大的算法:为此!我们定义性能函数为%

5&6’#’
+

7##
’
"

"##
867"$697"8:7" &"’

!!其中7是对于所有的训练样本加和!"是对于输出矩阵的"个节点求和!37"是第7
个样本第"个节点的计算输出!397"是第7个样本的第"个节点的期望输出,:7"是第7
个样本的第"个节点所代表的相角计算算法的计算误差:使用这一性能函数的直观结果

是使得神经网络在选择算法的时候!将尽可能地避开误差最大的那些算法:
$:%!神经网络的输入

在;;@A’算法中!神经网络的输入就是一些参数!用来表示影响算法表现的谱图

的特征!如数字分辨率$信噪比等等:有很多因素都可能对不同 算 法 的 表 现 产 生 影 响!
但能够作为神经网络输入的因素必须是那些可以从原始谱图中直接获得的因素!这样的

因素我们称为可评价因素:;;@A’算法中使用的可评价因素包括数字分辨率$取峰范

围$信噪比和谱峰重叠程度:
数字分辨率越高!可供相位校正算法利用的点就越多!采样点就能越精确地描述真

实的谱峰!提供更高精度的积分面积$峰中心位置等信息!算法 的 计 算 结 果 就 越 准 确:
本文采用半高宽范围对应的点数来表示数字分辨率:

取峰范围反映取峰的完整性!取峰范围越大!峰型越完整!对于利用线型进行计算

的算法有利(但由于取峰范围增大会引入低信噪比的点!对于抗噪声能力差的算法却不

利(此外!谱峰重叠的影响!也使得实际中往往不能选取完整的峰型进行计算:本文采

用半高宽的倍数来表示取峰范围:
信噪比反映信号和噪声的幅度比值!信噪比越高!数据就越精确!所有的算法都能

给出更好的计算结果!不过不同的算法在抗噪声能力方面有着明显的差异!因此信噪比

对于算法的选择有着很大影响:本文通过利用模谱信号的强度来计算谱峰的信噪比:
谱峰重叠程度同样会对算法计算的准确性产生影响!因为谱峰的重叠!会直接造成

峰型的改变!也会改变峰顶位置的数值:较低程度的谱峰重叠的影响可以近似看作是低

阶的基线畸变!谱峰重叠程度越高!算法受影响的程度就越大:我们用要研究峰与相邻
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峰的距离和相邻峰与要研究峰的高度比!个参数来表示谱峰的重叠程度:
$:&!神经网络的使用

人工神经网络的使用大致可以分为&个阶段!即训练"验证和应用:训练就是根据

已知预期输出的样本!来调整神经网络的权重的过程!在;;@A’算法中!训练过程的

步骤包括#

#:随机地产生一批具有已知谱图特征和相位偏差的谱峰!使用"种相位校正算法中

的每一种对产生的谱峰进行相位偏角计算!得到每种算法对每个谱峰进行相角计算时的

误差$

!:用上述方法产生的数据作为样本进行训练!其输入就是表示谱图特征的参数!而

预期输出则是表示最小误差方法的矩阵!训练时所使用的性能函数如公式%"&所示:
验证过程是采用分布特性和训练样本类似的独立样本!来检验经过训练的神经网络

的可用性:其基本步骤包括#

#:同训练步骤#$

!:使用根据谱图数据提取出来的谱图特征参数作为输入!用神经网络计算每个样本

的输出矩阵$利用输出矩阵选择的算法!对具体样本的相位偏角进行计算$

&:利用#!!中的结果!对神经网络选择的结果进行统计!同时将结果的优劣和传统

的方法进行比较$
实际应用的过程中!;;@A’算法的总体步骤和大多数第二类相位校正算法 类 似!

基本步骤为#

#:从谱图中选取适合 进 行 相 位 偏 角 计 算 的 谱 峰!同 时 计 算 这 些 谱 峰 的 谱 峰 特 征 参

数$

!:利用神经网络选择最适合每个谱峰的相位角计算算法!计算每个谱峰的相角$

&:利用已知的谱峰的位置和相角进行线性化!计算出谱图的零级和一级相位校正系

数!然后利用这两个系数和公式%#&"%&&对谱图进行相位校正:

!!实验与结果讨论
%:$!神经网络的训练

为了使人工神经网络能够处理比较普遍的情况!我们在产生训练样本的时候采取了

对谱图因素进行随机化的处理方法$对于产生的每个谱图样本!我们让每个谱图特征参

数都在一定范围内独立地随机变化!产生出来的谱峰再施加随机的相角偏差:按照理论

部分叙述的步骤!共产生=$$$个样本作为神经网络的训练样本:各谱峰特征参数的取

值范围见表##
神经网络的结构!特 别 是 中 间 层 神 经 元 的 个 数 的 确 定!以 及 训 练 过 程 的 参 数 的 确

定!都是需要不断尝试的过程:我们在实验中发现!隐藏层节点 数 为%个 时 效 果 较 好!
同时训练的时间也不至于过长!所以以下实验采用网络基本结构为=<%<"的TA网络:输

入层至隐藏层至输出层的传递函数分别取非线性N型函数%N)5E.)H函 数&中 的61*,)5!

2.5,)5函数!以完成输入模式到输出模式的非线性映射:学习算法采用601)*,75学习算

法!固定训练迭代次数为#$$$次:
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表$!谱峰参数的取值范围

W1S2+#!81*5+.36(+7(10176+0),6)7G101E+6+0,

影响因素 取值范围

!数字分辨率 !!!"!$#

!取峰范围 !!!:$"C:$#

!信噪比 !!=:$"#$$:$#

!与临峰间距 !!&:$"&$#

!与临峰高度比 !!$"$:C#

%:%!神经网络的验证

为了了解;;@A’算法的可用性"采用与产生训练样本同样的方法"产生了#$万

个仿真测试样本用于算法测试:这些样本完全独立于训练样本"而且对于;;@A’算法

来说"它们的谱图参数和相位偏角都是未知的:;;@A’算法首先根据谱图数据计算出

神经网络输入所需的谱图特征参数"然后利用神经网络选择的最合适的算法计算特定谱

峰的相位角:我们对#$万个样本的计算结果进行了统计"结果如表!所示:

表%!!!’()算法和所采用的*种算法计算结果比较

W1S2+!!W(+0+,/26,.3;;@A’1*H3./0.6(+0125.0)6(E,

算法
算法为最优的

比率$Y%

单纯使用某算法进行计算的

误差绝对值的均值$度%

单纯使用某算法进行计算的

误差绝对值的标准偏差$度%

A@4A@N !:&?> =:"$ ":!%

W8M@;XOD "!:>%$ !:#% !:&$

@ANO !?:$#= !:&# !:!"

’ODNA !>:=!! %:?# #?:==

;;@A’ =C:%%? #:=& #:%C

从表!中第二列可以看出"正如我们设想的"不同的谱图特征"确实会影响不同算

法的相对表现"在我们考察的"种算法中"在考察的影响因素变动范围内"没有哪一种

能够占据压倒性的优势:;;@A’算法在=C:CY情况下挑选到了最佳的算法"说明了神

经网络运用于该模式识别问题的有效性:这个数字看起来似乎不高"但是和其他算法中

最有效的W0)1*52+方法相比"仍然提高了#>:#Y:需要指出的是"我们大量实验的结果

表明"如果在训练的时候单纯追求优选率的最大化"那么结果是相角计算误差的绝对值

的平均值会偏大:所以"我们通过选择目前所使用的性能函数的方法"来尽量避开误差

最大的算法"而 不 是 在 尽 可 能 多 的 情 况 下 选 择 最 优 的 算 法:我 们 的 实 验 结 果 表 明"

;;@A’算法选择到最差结果的比率约为#:"&&Y"说明我们选择的性能函数达到了预

期的效果:不 同 算 法 计 算 相 位 角 的 误 差 绝 对 值 的 平 均 值 和 标 准 偏 差 的 结 果 表 明"

;;@A’算 法 在 所 有 的 算 法 中 取 得 了 最 小 的 计 算 误 差 和 最 小 的 误 差 标 准 差"说 明

;;@A’算法计算的准确性和算法的稳定性都优于使用任何一种单一算法的结果:
从表!中还可以看出"’ODNA算法在大约#&"的样本中表现出了最优的性能"但其
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误差绝对值的均值和标准偏差远高于其他算法!说明在我们考虑的影响因素变动的范围

内!存在着该算法根本无法适应的情况!这种情况大大影响了 该 算 法 的 实 用 性:但 是!
在;;@A’算法中!仍然可以有效地利用这种在局部情况下表现优越的算法来提高算法

整体的表现:可以说!;;@A’算法提供了一种自动相位校正的新思路!只要已有的相

位角计算算法在特定的谱图条件下存在一些优势就可以被本算法采用!因而它也为其他

已有的自动相位校正算法提供了发挥作用的新的可能性:
%:&!实际实验得到的谱图数据分析及校正效果对比

图!是布鲁克核磁谱仪上得到的一张#&’去偶谱!未做相位校正:

图!!核磁谱仪上得到的某样品#&’去偶谱!未做相位校正

U)5:!!L+7./G2+H#&’,G+760/E17Z/)0+HSF1T0/R+0;48,G+760.E+6+0V)6(./6G(1,+7.00+76).*

对上述#&’去偶谱数据进行自动数据分析"先利用检峰程序从谱图中共选取出#$个

适合进行相位偏角计算的谱峰!并利用谱特征提取方法自动提取出这些峰的谱峰特征参

数如表&中所示!然后将这些特征参数组成的特征向量输入前面已训练过的神经网络进

行计算!得到适合各个谱峰的相角计算算法:

表&!实际谱图样本分析及经神经网络仿真结果

W1S2+&!D[G+0)E+*612,G+760/E1*12F,),1*H6(+,)E/216).*0+,/26136+0/,)*5;/012;+6V.0R

峰编号
谱峰特征参数#样本输入值$

数字分辨率 取峰范围 信噪比 与临峰间距 与临峰高度比
选择算法

# != &:CC #&=:#$ !>%$:$$ $:C= W8M@;XOD

! #$ >:&$ ##":"% !="%:$$ $:!= W8M@;XOD

& ? ":&& !C:?C #":>% &:$" @ANO

" C C:CC CC:$= #>:=$ $:&& W8M@;XOD

= % #=:!? #C&:=> #?:$$ $:"C @ANO

> % #C:"& !#&:>& #?:#" $:C" ’ODNA

% % #":$$ #C$:$% #?:$$ $:"> @ANO

C > C:#% C!:$& !!:#% !:!$ @ANO

? > >:#% !=:&? !!:&& &:!& @ANO

#$ " #$:=$ =&:"$ &C#C:$$ $:"C @ANO
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图&显示了用;;@A’算法根据表&结果对图!所示#&’去偶谱进行自动相位校正

的结果!可以看出本算法确实取得了令人满意的效果:需要指出的是!从表&可以看出!
即使对于同一张谱图!由于每个谱峰的情况不尽相同!也应该选择不同的算法来进行相

位角的计算:这也是;;@A’方法的一个优势:

图&!用;;@A’算法对图!所示的#&’去偶谱进行自动相位校正结果图

U)5:&!L+7./G2+H#&’,G+760/E136+0;;@A’G(1,+7.00+76).*

&!总结
本文提出的;;@A’综合算法提出了自动相位校正算法的新思路!相比以前各种单

一的算法!这种综合的算法可以充分发挥各种算法的长处!得到显著优于以往任何一种

算法的结果:即使对于同一谱图中的不同谱峰!也可以充分利用;;@A’的这一特点来

获得最优的结果:;;@A’算法!为那些在某个方面表现极佳但整体表现可能欠佳的算

法提供了新的发展空间:

致谢!感谢A160)7+\.+(2教 授"#=#在 我 们 实 现 @ANO 算 法 过 程 中 提 供 的 帮 助 和 关 于

@ANO算法的改进建议:
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