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神经网络在 DMMP 红外光谱判别中的应用
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摘 　要 :介绍了神经网络在化学毒剂红外遥感监测领域应用的概况 ,探讨了反向传播人工神经

网络分类器应用于红外光谱鉴别的可能性。用一个甲基膦酸二甲酯红外光谱数据样本集进行了实

际的训练和鉴别性能预测。训练结果表明 ,这种分类器在一定条件下可以将 95 %以上的样本正确

分离 ;预测结果表明 ,经过适当训练的神经网络分类器可以获得 70 %以上的鉴别率 ,具备了一定的

识别能力。
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Abstract : The application of the neural network to remote sensing infrared chemical detection is

int roduced. The possibility that the back2propagation artificial neural network (BP2ANN) classifier is

implemented to discriminate inf rared spectra is approached. A data set of DMMP ( dimethyl

methylphosphonate) inf rared spectra is used to perform the actual t raining and discrimination perfor2
mence prediction of this classifier. The training results show that 95 % samples in the data set can be

correctly classified under certain conditions. The prediction results show that the neural network classi2
fier which has been properly trained has possessed relatively high discrimination ability , and the dis2
crimination rates more than 70 % can be obtained from such classifiers.
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0 　引 　言

化学毒剂红外遥感监测系统是国外防化武器装

备研究领域高度重视的一个研究项目[1 ,2 ] 。该系统

是一个典型的化学计量学装置。它通过一个去掉光

源的 FTIR 干涉仪探测周围大气中的红外吸收/ 发射

特征 ;用一个鉴别器对采集到的红外光谱加以分析 ,
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给出光谱中是否含有化学毒剂特征的 yes/ no 判决。

鉴别器设计是该系统的核心。早期采用的是线

性分类器 ,后来为了提高鉴别率采用分段线性分类

器[3 ] 。近年来 ,随着神经网络技术在分析化学领域

的应用日趋广泛 ,利用神经网络分类判别技术进行化

学毒剂红外光谱自动识别的研究越来越受到相关领

域的关注[4 , 5 ] 。H. T. Mayfield 等人在这方面进行了

一些探索性工作 ,但是并未得到切实的实验结果[6 ] 。

本文利用甲基膦酸二甲酯 (DMMP) 模拟剂光谱样本

集对反向传播人工神经网络 (BP2ANN) 的判别特性

进行了研究 ,旨在探讨其在防化领域应用的可能性及

实用性。

1 　BP2ANN的基本理论

20 世纪 80 年代以来 ,有关神经网络的研究又一

次引起了广泛的关注 ,各种理论研究和应用性研究纷

纷涌现[7 ] 。在化学领域 ,利用神经网络对各种化学

信号进行分析、解读、提取有用信息等已成为一个重

要的研究方向。其中 BP 网为实用性最强的网络之

一[8 ] 。这种网络一般采用三层 (输入层、隐含层、输

出层)或更多层数 (多个隐含层) 的结构 ,用 Sigmoid

函数作为激励函数 ,在模式识别应用中可以实现对贝

叶斯界面的非线性模拟。

本文采用三层结构的 BP 神经网络 ,用双极性

Sigmoid 函数 :

f ( x ) =
1 - exp ( - x )
1 + exp ( - x )

(1)

作为激励函数。该函数具有如下特征 :

f′( x ) ∝ (1 - f 2 ( x ) ) (2)

lim
x →- ∞

f ( x ) = - 1

f (0) = 0

lim
x →∞

f ( x ) = 1

(3)

这些特征使其作为神经网络激励函数具有多种优势。

根据梯度下降法 ,公式 (2) 决定神经元输出误差与输

入误差的传递关系。试验中输入层单元数设定为光

谱数据的维数 ;隐含层单元数根据训练结果决定 ;输

出层单元数设定为 1 ,如果输出值为正则判定为毒剂

光谱 ,反之判定为背景光谱。一般来说 ,输出层单元

数应该等于输出模式数[6 ] 。对于本文的情况 ,存在

两个输出模式 ,却采用一个输出单元 ,除了可以简化

神经网络结构之外 ,还可以减小训练强度 ,而对分类

器的性能不会产生影响。

2 　实 　验

用 DMMP 作含磷毒剂的模拟剂并用草木烟、尘

土等作干扰物进行外场试验 ,采集各种光谱 500 条。

然后对这些光谱进行背景扣除、滑动平均、偏置调节

等预处理步骤 ,得到 DMMP 信号被增强了的光谱 ,

有关预处理的详细情况可参阅参考文献[ 2 ]。光谱数

据的维数 (亦即神经网络输入层单元数) 为 130。用

其中的 400 条进行训练 ,剩余的 100 条作鉴别率预

测。所有程序均用 C 语言编写 ,在 Pentium Ⅲ微机上

完成运算。

3 　试验结果及分析

3. 1 　对隐含层单元数 H 的影响

与早期的神经网络相比 ,BP 网络无论在网络理

论还是性能方面都更加成熟。其突出的优点就是具

有很强的非线性映射能力和柔性的网络结构。各层

的单元数可以根据具体情况任意设定。对于本文的

情况 ,隐含层单元数 H 成为网络结构的唯一待定参

数。根据以往的经验和前人的研究结果[6 ] ,将 H 在

3～20 之间进行了连续训练和预测试验。结果表明 ,

在 H = 8 时训练结果最佳 ,样本正确分离程度达到了

95. 5 % ,同时预测结果在各 H 值中也是比较高的 ,达

到了 78 % ,如图 1 所示。

图 1 　不同的隐含层单元数 H 对应的训练结果和预测结果

Fig. 1 　The training results and prediction results with unit number H

of the different hidden layer
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3. 2 　学习步长的影响

公式 (2)给出了神经元输出值与输入值之间的函

数关系 ,但比例系数待定。事实上 ,在进行迭代运算

时 ,通常将各种影响因素都综合到比例系数当中 ,统

称为学习步长。在训练时通过不断地调整学习步长

来获得理想的训练结果。本文取隐含层单元数 H =

8 ,试验了学习步长分别为 0. 1、0. 25、0. 5、1. 0 时的训

练情况 ,结果如图 2 所示。

图 2 　不同学习步长对应的训练进程

　　Fig. 2 　The training courses corresponding to

different

learning steps

从图 2 中可以看出 ,在本文情况下学习步长对训

练结果的影响是很大的。学习步长为 0. 1 时网络震

荡现象比较严重 ,而学习步长为 1. 0 时程序不收敛。

学习步长为 0. 25 和 0. 5 时训练情况较好 ,其中 0. 25

学习步长最终得到的方差最小。

3. 3 　偏差单元的影响

由于判别结果是根据输出单元的符号做出的 ,所

以偏差单元的调整势必会对各权值的校正具有重大

影响。为了考察这种影响的程度 ,取隐含层单元数

H = 8 进行了无偏差单元的训练试验 ,结果如图 3

所示。

与图 2 (b)相比 ,训练进程有很大的不同 ,但训练

结果尚可。最佳训练结果为 86. 5 % (迭代次数约为

25000 时) ,预测结果为 74 % ,这说明不要偏差单元的

BP2ANN 也是一个可供选择的方案。

图 3 　对应于 H = 8 ,α= 0. 25 无偏差单元网络的训练进程

Fig. 3 　The training course of the BP2ANN without bias

unit ( H = 8 ,α= 0. 25)

4 　结 　论

通过对 BP2ANN 分类器的隐含层单元数、学习

步长以及偏差单元等因素的初步考察 ,综合上述各种

试验结果可以认定 ,BP2ANN 分类器作为化学毒剂红

外遥感监测系统鉴别器具有很大的发展潜力 ,而且有

必要进一步深入研究。
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