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基于小波统计分析的 x射线衍射信号消噪研 究 
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【摘要l本文讨论了小波统计分析的X射线衍射信号消噪方法，选取具有 7阶消失矩的 s lll】融小波将受噪 

声污染的X射线衍射信号进行多层分解 ，利用小波变换的细节系数估计噪声均方差 ，选取 阈值 √j (n为 

细节系数长度)，对小波分解的细节系数进行阈值处理．然后进行信号重建，以达到对信号消噪和提纯．实验结果 

表明．这种去噪方法是非常有效的，它在消除噪声的同时保留了信号的奇异特征。 
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Abttr．aet：In this p,~pel'，the de-noising method ofwave|et statistical ana1)sis is discussed．Symmlet wave— 

let with seven vanishing nloillenls is selected to decompose the noisy X radial diffraction sigI1且l for severa／ 

levels Th e noise n an square dis estimated by the wavelet details atfirstlevel，the wavelet detailstoward 

0 by athresholdn d 2Inn，v-here 7"tislength ofthe detail．The recovery-si is recoustnaeted，experln~-nt 

result shows this de-noising method Iesenes singulari~ character of signa1．It is very valid． 

K w0rds：Wavelet t／~tsfol"tll，statistical analysis，X radial diffraction，de-noising． 

1 引 言 

X射线衍射是测定晶体甚至固体分子结构的最重要工具之一，测定晶体结构的主要任务有 

两方面 ：晶胞的形状 和太小及晶胞中原子 的种类和分布 ，前者 由测定 x射线衍射的方 向来进行 

分析 ，后者则通过对各个衍射点或线的强度确定。由于振动 、电磁干扰以及 电压不稳定等原因， 

常使 X射线衍射信号受到噪声污染，给所测信号的分析带来不便，特别是当测试信号中有弱峰 

信号情况时，噪声污染使弱峰难以识别。平滑滤波是降低噪声的常用方法，但是 x射线衍射测 

试信号常表现为尖锐的山峰状信号，平滑滤波在去除噪声的同时也会使有用的谱峰变得平滑以 

及峰形发生畸变。目前 ，小波分析正成为国内外极为活跃 的研究方向之一。本文利用小波分析 

的多分辨率分析可以聚焦到信号的任意细节进行处理的特点，采用噪声分离的非线性小波方法， 

从混有噪声的信号中恢复原信号波形取得了明显的效果，也为仪器测试信号提纯提供了一个新 

的方法 。 

本文获得 973国家重点基础研究发展规划项目(G1998030413)和国家自然科学资金(5990~o6)资助。 

本文于 20130年 12月收到。高清维：博士研究生；庄镇泉：教授，博士生导师。 
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2 小波多分辨率分析 

设t } ∈；是一个给定正交多分辨率分析⋯ ，≠(f)及 ( )分别是对应的尺度函数和小波 

函数 ，即 

≠(f)=压∑hk~'(2t— ) (1) 

(f)= ∑ ≠(2 一 ) (2) 

设信号，(f)∈ 是一给定的分辨率为 2一 的多分辨率逼近，h1日llat给出了离散二进小波变换的金 

字塔算法，若^为信号的离散采样数据 ，令 =五(实际应用中常以 c0
．  

=  作为计算的初始 

信号序列)，则有信号的多分辨率分析公式为： 

．  

= ∑ ( 2m)q， 

【每 ：∑ ( 一2m)cj， 

引入 ／／：(以，。)，G：( ， )，其中 
． 

= 百( 一2m)， 
． 

= i( 一2m)，(3)式可写成 

~i+1 =

：

,H Cj 

(4) 

q， 为信号的逼近系数， ， 为信号的细节系数。相应有信号的重建公式为： 

q， ：∑h(k一2m)cj“。+∑g(k—Era) “ (5) 

即 

= ／／’ ．，+G 】 (6) 

其中 日 和 G 分别是 日和 G的对偶算子 。 

3 小波统计分析信号消噪方法 

小波统计分析消除噪声 是由Donoho和 Johnstone提出的通过选择适当小波系数重构的方 

法，得到对源信号的一个估计值，是一种基于风险估计的检测方法，一个源信号f( )被一加性噪 

声污染，强弱染后的链号为 

Y =f(f )+e (i：1，2，⋯ ，n) (7) 

=itn， 为白噪声，e。～N(O， )，f(·)是需要恢复的未知信号，我们要测量一个估计值，(·)， 

设／=(，(} ))墨．和，：(，(̂)) t分别代表真实值向量和估计样值向量，并设4 ， =∑ 表示 

￡的平方模。用风险率R作为考核其性能的标准 

(，，，)=n ll，一，lli． (8) 

我们希望 (，， 尽可能地小。 

对于含有噪声的信号 n，令 c。 =Y 表示初始信号序列，按(4)式对 c。． 进行多级分解，得到 

逼近系数 q
， 
和多级细节系数 d．， ，d： ⋯， 逼近系数 勺 主要是源信号的成分，细节系数 
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dJ． 主要是噪声成分以及少量源信号奇异点处的小波变换成分，设 面． = ． 哥． ，其中 ． 为源 

信号小波变换成分， 
． 
为噪声小波变换成分 ，令 ．  为畸+ 的估计值 

=  

董 J ，。 f9) 

( 董 J+ 1 

^成为低分辨率截断参数， 可由阈值门限算出，阈值门限可选取为 a一／ 。， 为白噪声的均 

方差 ，n为白噪声的长度 ；对于 白噪声而言，其小渡变换 主要集 中在第一层细节系数 中，随着 增 

大 ，白噪声小波变换的方差逐渐减小 ，因此可以利用小波变换第一层细节系数估计噪声的方差 ，o 

=meatus(d 1)，o．6745；对 的阈值处理可分为硬阈值和软阈值两种方式，硬阈值处理为 

=  

， l 
其它 (1O) 

软阈值处理为 

{s ( (I 一 )， I dJ， I (11) 【
0． 其它 

对处理后的细节系数与逼近系数按(6)式重建得到噪声污染信号的估计值，c软阈值处理得到 

的估计信号，同原始信号，具有相同的光滑度，然而从 z 范数误差 (，，，)最小观点来讲，硬阈 

值处理优于软阈值处理方法．但由硬阈值处理得到的估计信号，不具有期望的同原始信号，相 

同的光滑度 

4 x射线衍射测试信号的消噪实现 

在信号消噪中，合适的小波选取，直接影响信号消噪的效果，对于小波函数 (t)，若 

f f ( )dt：0； m：o，l，⋯，M一1 (12) 

我们称小波 (t)有 M阶消失矩 ，小波的消失矩特性使信号在小波展开时消去了其低阶平滑部 

分，也即信号展开为多项式的前 M—l项对应信号的光滑部分，小波系数将是非常小的，因此小 

波变换将仅仅反映信号的高阶变化部分，在噪声污染信号作小波变换时，小波消失矩越高，细节 

系数的噪声成分越高，源信号成分主要集中在逼近系数中，这是我们所希望的。但是，小波的消 

失矩越高 ，对应 的小波滤波器系数越 

长 ，这给计算带来 不便。因此 ，可根 

据信号的特点选取合适的小波，对 x 

射线衍射信号我们一般选取具有 7～ 

lO阶消失矩的 Syrnml~t小波，具体算 

法 如下 ： 

4．1 信号的小波多分辨率分解 

利用 Mallat分解算法对被噪声污 

染的 x射线衍射信号进行多层分解， 

形成逼近系数和多层细节系数 ，每次 

t 

L[ 
(a) 

I 表示隔点取样 

(b) 

匦表示隔点补零插值 

图 l (a)信号的分解过程 (b)信号的重建过程 

分解过程如图 l(a)所示 ，图 l(b)为相应的重建过程。 
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4．2 噪声均方差估计及细节系数阈值处理 

由于噪声污染的X射线衍射信号经小渡多层分解后 ，第一层小波变换的细节系数主要是噪 

声成分，因此利用第一层小波变换的细节系数进行噪声均方差 a估计，均方差估计值为 

=  (13) 一 面广一 l 

计算阈值 o~／2lT n，确定低分辨率参数 ，对 s 的细节系数 d 进行阈值处理，其它系数保持不变。 

4．3 信号重建 

对处理后的细节系数及逼近系数按 Maltat重建算法进行信号的重建，即得到消噪后的信号。 

5 实验结果与讨论 

图 2(a)是日本 MAC Science公司生产的 MXP18KW型 x射线衍射仪上实测 ZnO薄膜材料 x 

射线衍射信号(安徽大学结构物理和新材料重点实验室提供)，我们选择消失矩阶数为 M=7的 

Symmlet小波对实测信号进行 3层分解． 取 3，按上述消噪算法进行消噪处理，结果如图 2(b)及 

图 2(c)所示 ，图 2(b)是小波分解细节系数硬闽值处理的消噪结果 ，图 2(c)是小波分解细节系数 

软阈值处理的消噪结果，从实验结果可以看出，采用硬阈值处理的信号与采用软阈值处理的信号 

相比，仍有少量毛刺，信号波形较粗糙，采用软阈值处理的信号波形形状较好，信号幅度稍有下 

降，但是在 x射线衍射信号分析中，并不关心信号中峰的绝对幅度，而是关心信号中各个峰的相 

对 幅度比例 ，因此采用软阎值处理的消噪效果比硬阎值处理的消噪效果更为理想 ，而且采用统计 

分析及阈值消噪方法在去除噪声时可以保留信号中突变的有用信号成分，经消噪后反映晶体结 

8∞  

600 

400 

200 
O 一   ̂ ^ J f 
20 30 40 5O 6O 7O 80 

20 

图2 X射线衍射信号消噪 

(a)实测 X射线衍射信号 (b)硬阅值消噪后 x射线衍射信号 (c)软阈值消噪后 X射线衍射信号 
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构特征的弱峰信号得以清晰浮现，为结构分析提供了更准确的依据，实验结果证明采用小波统计 

分析进行 x射线衍射信号消噪和提纯是非常有效的方法。 

致谢 ：感谢安徽大学物理系赵宗彦教授的大力支持和帮助! 
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