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一种基于偏微分方程的信号增强模型
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摘 要：在峰检测中，由于重叠峰和弱峰的存在，峰的漏检和错检率较高。为此本文在峰检测环节之前

增加一个峰增强环节，使重叠峰的分离度以及弱峰幅度均增大。增强环节中采用的方法是将经典非线

性扩散与导数谱相结合，即将导数谱增强后的信号作为经典非线性扩散的初始信号，经过一定时间的

扩散得到增强后的信号。作为效果检验，首先对比了信号经过所提模型增强前后的效果，之后对比了

其他信号增强模型的效果，结果表明本文所提模型有效。最后将本文模型应用于MALDI质谱峰增强。
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A Signal Enhancement Model Based on Partial Differential Equations
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Abstract：Overlapping peaks and low amplitude peaks in peak detection stage will lead to a high false
detection rate. Therefore，a peak enhancement step is added before the peak detection stage to improve the
resolution of overlapping peaks and increase the amplitude of the low amplitude peaks. The method in the
model is to combine the classical nonlinear diffusion with the derivative spectra. In other word，the signal
after the derivative spectrum enhancement is used as the initial signal of the classical nonlinear diffusion，
and the enhanced signal is the result of the diffusion. As a test of the proposed mode，the performance of
signal enhancement by the proposed model is compared with non ‑ enhancement one，then compared with
the performance of other signal enhancement methods. Results show that the proposed model is effective.
Finally，the proposed model is applied to the enhancement of MALDI mass spectrometry.
Key words: nonlinear diffusion; derivative spectra; overlapped peak; signal enhancement; peak detection

引 言

峰检测被应用于很多领域，如心电图、基于质谱分析的癌症诊断、水质分析以及化学混合物鉴定

等 [1‑2]。由于实验环境和仪器分辨水平等因素的影响，以及谱峰自身的特点，会存在部分弱峰，或者部分

重叠峰，若直接对信号进行峰检测，容易造成峰的漏检和错检。因此，如何提高重叠峰的分辨力，或者

对弱峰进行增强是一个关键问题 [3]。
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常见的信号增强方法包括 Fourier去卷积方法、连续小波方法和导数谱方法。Kauppinen等人提出

了 Fourier去卷积法 [4]；Du等人提出了连续小波的峰检测方法 [5]；导数谱方法是增强信号的常用方法 [6]，

目前被广泛应用于水体分析、乳腺肿瘤检测和心电图检测等 [7‑9]。然而导数谱方法在增强谱峰的同时也

会降低信号的信噪比，因此通常将导数谱方法和平滑方法相结合使用，如与小波方法结合用于化学信号

检测[10]，与 Savitzky‑Golay方法结合测定红外光谱[11]，与高斯平滑方法结合用于蛋白质谱峰检测[12]等。

平滑方法较多，主要包括时域和频域两类方法。在时域中，最简单的平滑方法是滑动均值滤波，即

将相邻的奇数个点求平均值代替原中心点 [13]；Savitzky‑Golay滤波目前被广泛使用，该方法是一种广义

的滑动均值滤波方法，它将一小组连续数据点做最小二乘拟合，并将多项式拟合曲线的中心点作为输

出 [14],相比于滑动均值滤波法，该方法具有更好的保峰效果；高斯滤波是对滑动均值滤波平滑窗口的改

进方法，使用高斯函数作为平滑窗口 [15]；类似地，还有使用 kaiser窗作为平滑窗口的滤波方法 [16]。在频

域中，需要先将信号转换到频域，再将高频系数抛弃，然后重构得到平滑信号。小波方法是目前最常用

的频域平滑方法，该方法可以较好地保护信号的特征，然而结果与所用小波基和尺度有关，不同尺度下

所得结果可能相差很大 [17‑18]。

20世纪 80年代，Witkin发现齐次线性扩散方程的解等价于一定尺度下初始信号与高斯函数的卷

积，因此偏微分方程在信号处理中越来越受到重视 [19]。然而线性扩散滤波在处理信号时没有考虑信号

的特征，在去除噪声同时也可能会模糊信号的细节。针对这个问题，Perona和Malik在 1990年提出了经

典非线性扩散方法，它根据原始信号的特征在信号的不同位置设置不同的扩散强度，既有好的平滑效

果，又能保护信号细节特征 [20]。近年来，经典非线性扩散滤波被广泛运用到图像处理中，在保护图像纹

理特征方面有很好的作用 [21‑23]。

鉴于非线性扩散模型有保护信号细节特征的能力，本文将非线性扩散与导数谱方法结合，得到一

种新的信号增强模型。具体步骤是先对原信号应用导数谱方法增强，再将增强后的信号作为非线性扩

散模型的初始信号，经扩散后得到平滑的增强信号。

1 基于非线性扩散的导数谱增强模型

经典非线性扩散模型如下 [20]
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式中：f ( x )为原始信号；g [ u ( x,t ) ]为扩散函数。

导数谱增强模型如下 [6]

F= f- cf ( n ) （2）
式中：f为原始信号；F为增强后的信号；n为导数阶次，通常取偶数；c为增强系数。

将经典非线性扩散模型与导数谱增强模型相结合，得到本文模型为
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目前，已有多种非线性扩散方程的求解方法 [21‑22]，由于有限差分易于处理，并且实际数字信号已经

离散，因此本文采用有限差分格式求解。

有限差分格式主要有两种方案，分别是显式差分格式和隐式差分格式，由于隐式差分格式是无条

件稳定的，因此本文选取隐式差分格式对模型进行离散。

隐式差分格式为

uki- uk- 1i

τ
= g k- 1i

uki- 1- 2uki+ uki+ 1
h2

k ≥ 1 （5）

式中：i表示序号；k表示第 k次迭代；τ为时间离散步长；h为空间离散步长。

设 β k- 1i = g k- 1i τ
h2

，则有

uk- 1i =-β k- 1i uki- 1 +(1+ 2β k- 1i ) uki- β k- 1i uki+ 1 k ≥ 1 （6）
将式（6）写成矩阵与向量的形式，有
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并且 Bk- 1是可逆的。

具体算法为：

（1）给定增强系数 c，扩散强度控制参数 λ，迭代次数N，时间步长 τ，其中 h可以取 1；
（2）按式（2）得到原始信号的增强信号U 0；

（3）按式（4）得到离散的 g k- 1i 并计算 β k- 1i ；

（4）构造矩阵 Bk- 1；

（5）按式（7）迭代，即可得到平滑的增强信号。

2 模拟数据及结果讨论

2. 1 模拟数据

本文用洛伦兹峰来验证所提出的模型，它的产生方法如下

Lz ( t )= ∑
i= 1

n Ai

1+ ( )x- μi
σ i

2 （8）

式中：n为峰的数目；Ai，μi和 σ i分别为第 i个峰的峰高、峰位置和峰宽参数。

2. 2 扩散函数对扩散过程的影响

非线性扩散模型与线性扩散模型的区别在于存在控制扩散强度的扩散函数,如果扩散函数为常

数，则退化成线性扩散模型，也就是常见的高斯平滑。它的缺点是在去除噪声的同时会钝化峰，尤其在

信噪比较低时，容易形成重叠峰。非线性扩散模型使用高斯函数作为扩散函数，扩散强度随峰高的增

加而减弱，从而到达保峰的目的。
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在扩散函数中，λ是控制扩散强度的阈值。如果 λ取值很大，扩散函数的值趋近于 1，这时相当于高

斯平滑。当选择合适的 λ时，既可以保峰又可降噪。通常 λ的值可根据经验给定，当然也可根据公式给

定，若期待最高峰处的扩散强度为一个小值 ε，那么第 k次迭代的 λ可设为

λ (t k ) = max ( u ( x,t k- 1) )
-ln ( ε )

0 ≤ ε ≤ 1 （9）

当噪声水平较高时，需要在前几次迭代中取较大的 ε值，通常情

况下取 0.9以上；之后的迭代中则可取较小的 ε值，从而较好地保护

峰的形状。

图 1是通过式(8)得到的由两个不同高度的洛伦兹峰组成的模拟

信号。对图 1中的噪声信号做平滑，设较低峰处的扩散强度为 0.1，
则较高峰处的扩散强度 ε为 0，其扩散函数如图 2(a)所示，平滑结果

如图 2(b)所示，平滑后较高峰处仍存在较大噪声；设较高峰处的扩散

强度 ε为 0.1，其扩散函数如图 2(c)所示，平滑结果如图 2(d)所示，平

滑后效果较好。由图 2可以看出，对最高峰取不同的扩散强度 ε，平

滑效果是有差异的。

2. 3 信号产生与实验对比

为了对比增强与未增强的效果，本文通过式(8)的洛伦兹峰模型产生模拟信号，如图 3所示。图 3(a，
b)分别是由 8个和 12个洛伦兹峰组成的信号，信号中存在弱峰和重叠峰，可以看出噪声信号增强后噪声

水平也会被增强。

图 4是将图 3中 2个信号经过本文模型增强后得到的结果。为对比导数谱对峰的增强效果，需要为

增强系数取一个合适值，本文对增强系数分别取 0（未增强）和其他值时的增强效果进行对比。实验中

两个信号取相同的平滑参数，时间步长 τ取 1，迭代次数取 20，前 5次最高峰扩散强度 ε取 0.99，之后取

0.05。由图 4可以看出本文模型具有很好的峰增强效果，能增强弱峰的幅度和提高重叠峰的分离度。

为更好地表现增强的效果，本文将图 4的检测结果用表 1表示。通过图 4和表 1的对比可以看出，

只对噪声信号做平滑，其中的弱峰会和噪声容易一起被平滑掉，还容易导致重叠峰，从而影响检测结

果；使用本文模型处理后，信号中的弱峰幅度被增大，如信号 1中 x=150处，x=310处，信号 2中 x=270

图 1 模拟信号

Fig.1 Simulated signal

图 2 不同情况下扩散函数对平滑结果的影响

Fig.2 Influence of diffusion function on smoothing results under different conditions

277



数据采集与处理 Journal of Data Acquisition and Processing Vol. 34, No. 2, 2019

处，x=420处的峰，同时重叠峰的分辨会提高，如信

号 1中 x=270处，信号 2中 x=160处，x=330处，x=
380处的峰。

2. 4 基于非线性扩散的导数谱增强模型与其他

模型的对比

导数谱方法常和小波方法（WMD）或 Savitzky‑
Golay方法（SGD）结合应用于信号增强，因此为进

一 步 验 证 基 于 非 线 性 扩 散 的 导 数 谱 增 强 模 型

（CDD）的效果，将其与前两种模型作对比。在选取

参数时尽量保证所有子峰都被检测到，同时观察信

号中其他位置的平滑效果，两个信号增强系数分别

取 100和 150，WMD尺度取 3，小波基选择“sym12”，
SGD框长度取 13，阶次取 2，迭代次数取 10，3种模

型对图 2两个信号的增强结果如图 5所示。

通过两组结果的对比，可以发现 3种模型都具有较好的峰增强效果。然而和真实信号相比，WMD
模型和 SGD模型的增强结果中新增加了一些伪峰（与真实峰相比新产生的峰），由于这些伪峰的幅度较

大，容易导致误检，如信号 1中 x=200处，信号 2中 x=200处和 x=250处等。相比于其他两种模型，本

文模型在增强峰的同时，对峰以外的部分具有更好的去噪效果，有效降低了峰检测中伪峰的数目。

2. 5 基于非线性扩散的导数谱增强模型的应用

基于非线性扩散的导数谱增强模型可以应用于MALDI质谱，MALDI质谱的检测对于发现疾病生

物标志物和研究药物代谢等方面具有重要意义。本文从 Bioinformatics Toolbox中选取一组MALDI模
拟数据作为实验样本 (http://bioinformatics.mdanderson.org/Supplements/Datasets/Simulations/index.
html)，使用本文模型对其做处理。为方便对比，分别取增强系数=0（未增强）和增强系数=200，处理结

果如图 6所示，其中竖线表示真实峰的位置。

从图 6可以看出本文模型对质谱具有一定的增强效果，弱峰的高度被增加，同时从 8 200左右的位

置可以看出该模型能有效增加重叠峰的分离度。

表 1 使用基于非线性扩散的导数谱增强模型后峰

检测结果对比

Tab. 1 Comparison of peak detection perfor⁃

mance using derivative spectrum en⁃

hancement model based on nonlinear

diffusion

编号

信号 1

信号 2

信号类别

真实信号

增强系数=0
增强系数=100

真实信号

增强系数=0
增强系数=150

检测到峰

个数

8
5
8
12
7
12

漏检峰个

数

3
0

5
0

图 3 重叠峰真实信号、噪声信号和增强后的噪声信号

（SNR=20 dB）
Fig.3 Real signal, noisy signal and enhanced noisy signal

of overlapping peaks (SNR=20 dB)

图 4 基于非线性扩散的导数谱增强模型效果对比

Fig. 4 Comparison for the derivative spectrum enhance‑
ment models based on nonlinear diffusion

图 6 应用增强与未增强质谱的处理效果对比

Fig. 6 Comparison for the mass spectrometry with
enhanced methods
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处，x=420处的峰，同时重叠峰的分辨会提高，如信

号 1中 x=270处，信号 2中 x=160处，x=330处，x=
380处的峰。

2. 4 基于非线性扩散的导数谱增强模型与其他

模型的对比

导数谱方法常和小波方法（WMD）或 Savitzky‑
Golay方法（SGD）结合应用于信号增强，因此为进

一 步 验 证 基 于 非 线 性 扩 散 的 导 数 谱 增 强 模 型

（CDD）的效果，将其与前两种模型作对比。在选取

参数时尽量保证所有子峰都被检测到，同时观察信

号中其他位置的平滑效果，两个信号增强系数分别

取 100和 150，WMD尺度取 3，小波基选择“sym12”，
SGD框长度取 13，阶次取 2，迭代次数取 10，3种模

型对图 2两个信号的增强结果如图 5所示。

通过两组结果的对比，可以发现 3种模型都具有较好的峰增强效果。然而和真实信号相比，WMD
模型和 SGD模型的增强结果中新增加了一些伪峰（与真实峰相比新产生的峰），由于这些伪峰的幅度较

大，容易导致误检，如信号 1中 x=200处，信号 2中 x=200处和 x=250处等。相比于其他两种模型，本

文模型在增强峰的同时，对峰以外的部分具有更好的去噪效果，有效降低了峰检测中伪峰的数目。

2. 5 基于非线性扩散的导数谱增强模型的应用

基于非线性扩散的导数谱增强模型可以应用于MALDI质谱，MALDI质谱的检测对于发现疾病生

物标志物和研究药物代谢等方面具有重要意义。本文从 Bioinformatics Toolbox中选取一组MALDI模
拟数据作为实验样本 (http://bioinformatics.mdanderson.org/Supplements/Datasets/Simulations/index.
html)，使用本文模型对其做处理。为方便对比，分别取增强系数=0（未增强）和增强系数=200，处理结

果如图 6所示，其中竖线表示真实峰的位置。

从图 6可以看出本文模型对质谱具有一定的增强效果，弱峰的高度被增加，同时从 8 200左右的位

置可以看出该模型能有效增加重叠峰的分离度。

表 1 使用基于非线性扩散的导数谱增强模型后峰

检测结果对比

Tab. 1 Comparison of peak detection perfor⁃

mance using derivative spectrum en⁃

hancement model based on nonlinear

diffusion

图 3 重叠峰真实信号、噪声信号和增强后的噪声信号

（SNR=20 dB）
Fig.3 Real signal, noisy signal and enhanced noisy signal

of overlapping peaks (SNR=20 dB)

图 4 基于非线性扩散的导数谱增强模型效果对比

Fig. 4 Comparison for the derivative spectrum enhance‑
ment models based on nonlinear diffusion

图 6 应用增强与未增强质谱的处理效果对比

Fig. 6 Comparison for the mass spectrometry with
enhanced methods

3 结束语

本文提出了一种新的信号增强模型——基于非线性扩散的导数谱增强模型，并通过模拟信号和

MALDI质谱验证所提模型的效果。结果表明所提模型能有效增强峰的特征，当信号中存在噪声，并有

弱峰和重叠峰存在时，该模型能在去除噪声的同时有效增强弱峰的幅度和提高重叠峰的分离度。
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