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RESUMO

Este trabalho apresenta um estudo comparativo entre o
desempenho de diversas wavelets distintas aplicadas a
remogdo de ruido de sinais tipicos encontrados na
Espectroscopia de Absorcdo Optica Diferencial (DOAS).
Os testes realizados utilizaram a transformada wavelet

discreta (DWT) e niveis de ruido distintos para
contaminar os sinais base, em busca das wavelets mais
apropriadas para trata-los. Como critério de
desempenho, utilizou-se a energia da diferenga entre o
sinal de origem e o sinal filtrado.

PALAVRAS-CHAVE: DOAS, wavelet, remocdo de ruido, analise de desempenho de wavelet.

PERFORMANCE ANALYSIS OF WAVELET TRANSFORMSTODENOISE SIGNALS
PRESENT ON DOAS

ABSTRACT

This paper presents a comparative study for the
performance of several different wavelets applied to
denoise typical signals found in Differential Optical
Absorption Spectroscopy (DOAS). The tests used the
discrete wavelet transform (DWT) and distinct noise

levels to contaminate the base signals in search for the
most suitable wavelet basis to denoise. As a
performance criterion, the energy of the difference
between the source signal and the filtered one was
used.

KEYWORDS: DOAS, wavelet, denoising, performance analysis of wavelet.
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1 INTRODUCAO

Nossa atmosfera é composta por diversos gases, contudo 3 (trés) deles representam
guase sua totalidade, N,, O, e Ar. Os demais gases sdo chamados de gases-traco em virtude de
suas baixas concentra¢des na atmosfera.

Apesar de se manifestarem em baixas concentragdes, estes gases-trago possuem
importantes contribui¢des para nosso planeta, logo para nossas vidas. Portanto seu
monitoramento passa a ser muito importante e necessario, pois alguns deles sdo responsaveis
por importantes fendmenos que ocorrem, como o efeito estufa por exemplo.

Dentre as vdrias técnicas de monitoramento para estes gases, a espectroscopia de
absorcdo dptica diferencial (da sigla em inglés - DOAS) alcanca especial destaque, pois é pouco
invasiva e conseguir alcangar distancias muito grandes. Sua baixa invasividade viabilizou o estudo
e monitoramento de certas espécies bastante reativas. Porém ainda ha aspectos que podem ser
melhorados nessa técnica, deste modo reduzindo as incertezas envolvidas.

Uma abordagem para a solucdo do problema consiste em utilizar uma regressao linear
para recuperar as concentracdes dos gases envolvidos, a forma classica usa minimos quadrados.
Alguns trabalhos buscam melhorar o desempenho final da técnica através de um pré-
processamento (filtragem do ruido) e/ou com o uso de algumas técnicas alternativas no lugar da
regressao.

O objetivo deste trabalho é buscar o conjunto de wavelets mais apropriadas para
remocao de ruido, preservando caracteristicas do sinal original, para diversos niveis de ruido,
pois verificou-se que a literatura carece desta andlise.

2 ESPECTROSCOPIA DE ABSORGAO OPTICA DIFERENCIAL - DOAS

E possivel classificar as técnicas de andlise de gases-traco a partir de seu principio fisico:
absorcdo e emissdo. DOAS é um tipo de espectroscopia de absorc¢do, cujo diferencial das demais
é utilizar-sede variagGes rapidas (componentes de alta frequéncia) da mistura medida dos gases-
traco, para determinar suas respectivas concentracdes (PLATT, 1999).

A intensidade luminosa captada pelo receptor, apds atravessar a camada contendo os
gases de interesse, pode ser modelada como a radiagdo absorvida pela matéria,descrita pela Lei
de Lambert-Beer (ou Bouguer-Lambert) - LLB, equacgdo 1:

I(A) =1y(4) -exp[—L-c- ()] equacdo (1)

Em que I,(4) é a intensidade de luz emitida; (1) é a intensidade de luz captada pelo
receptor; L é o comprimento do caminho percorrido pelo feixe luminoso (espessura da camada
absorvedora); ¢ é a concentracdo do gas; e (1) é a sec¢cdo de choque de absor¢do da espécie de
interesse (medida em laboratério).

A seguir, na Figura 1, tem-se um esquema simples para ilustrar a medicao:
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Figura 1 - Esquema de espectroscopia por absor¢do, também valido para DOAS, adaptado de Platt e Stutz (2008).

E possivel separar o(1) em dois sinais distintos, um de baixa frequéncia (lento) e outro de
alta frequéncia (rdpido). Conforme a equacdo 2 a seguir indica:

() =0y(A) +0'(2) equacso (2)

Em que 0,(4) indica a componente de baixa frequéncia, que pode ser obtida através de
um ajuste polinomial de 52 ordem (PLATT e STUTZ, 2008); e ¢'(1) é a seccdo diferencial de
absorgdo, obtida através de filtragem passa alta, ou da subtragdo entre g (1) e g, (1).

A seguir, tem-se uma figura que ilustra a relacdo entre estas componentes para o gas SO;:
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Figura 2 - Separagao de o(A) para SO,, a partir da medicdo de Vandaele et al (1994) em azul, usou-se um ajuste
polinomial de 52 ordem em vermelho.
Uma forma mais completa para a LLB inclui desvanecimentos que ocorrem ndo somente

pela absorcdo da matéria, como de Rayleigh (provocado pela matéria) e Mie (causado por
particulas sélidas suspensas, aerosséis), conforme segue na equacao 3:

HOLOQS, Ano 31, Vol. 5 160



ARAUJO & CAMPOS (2015) H [l

ISSN 1807 - 1600

I(2) = Ip(2) exp{—L[Xi(0:(D)c;) + £r(A) + ey (D]} equagdo (3)

Em que £z(4) e &y(4) sdo os desvanecimentos de Rayleigh e Mie, respectivamente; e o
sobescrito i indica o i-ésimo gds-traco componente da mistura.

Dai, realiza-se uma manipulacdo algébrica para definir D’,presente na equacdo 4:

! 04 ! ~
D' = log (%) = LY(ai(Acy) equacao (4)

Em que D’ é a densidade éptica diferencial; e I)(4) é definido como mostra a equagdo 5:

Iy(A) = Iy(4) exp{—L[Y(0;0(Dc;) + eg(A) + ey (D]} equagdo (5)

A equacdo 4 é a esséncia do método DOAS, pois permite a andlise apenas das
componentes de alta frequéncia dos sinais de referencia, apds a remo¢do da componente geral
de baixa frequéncia I (A).

Em situagBes praticas, mede-se I(1) e tem-se [,(1), portanto, é possivel obter o
logaritmo da razdo entre eles, ou a diferenca de seus logaritmos. Isto é a etapa anterior para D’'.
Na sequencia é feita uma subtracdo da componente de baixa frequéncia (obtida por ajuste
polinomial, ou filtragem passa-baixas) ou faz-se uma filtragem passa alta. O resultado disto é D’,
ou seja, uma combinagdo linear dos a; (1) dos gases-trago analisados.

3 TRANSFORMADA WAVELET DISCRETA - DWT

A transformada wavelet discreta (da sigla em inglés, DWT) surgiu da necessidade de
observar componentes de frequéncia localmente para um dado sinal, pois a transformada de
Fourier apenas conferia dados a respeito da frequéncia de todo o sinal. Isto faz com que uma
Unica caracteristica que se manifestasse numa parte do sinal, contribuisse para toda a
composicao do espectro. Dai, ndo seria possivel filtrar apenas aqueles elementos, sem causar
grande distor¢do em todo o sinal (MALLAT, 1989).

A partir desta necessidade de ver em qual parte do sinal este fendmeno ocorria, Gabou
(1946) propods o uso da transformada de Fourier por janelas, contudo o grande objetivo ainda
ndo havia sido alcancado. O préoximo passo significativo nessa busca foi a DWT. Portanto, a DWT
traz informagao local da frequéncia do sinal. Este diferencial faz com que a DWT seja uma 6tima
técnica para remocdo de ruido de sinais, pois permite uma atuacdo local no sinal através do
espectro bidimensional (BURRUS, GOPINATH e GUO, 1997).

Para a decomposicdo do sinal original, usa-se dois conjuntos de funcdo base, as funcoes
wavelet ; ,(n), que traduzem comportamentos de maior frequéncia, e as fun¢bes de escala
¢,k (n), responsaveis por frequéncias menores.

A seguir na equagdo 6, tem-se uma representag¢do genérica de um sinal f(n) decomposto
pela DWT:

f(M) = Yo (K) - @jo (M) + Xi X525, di(K) - Pj (1) equagcdo (6)

HOLOQS, Ano 31, Vol. 5 161



ARAUJO & CAMPOS (2015) H [l

ISSN 1807 - 1600

Os coeficientes d;(k) sdo responsaveis pelos detalhes do sinal f(n), enquanto c;, (k)
representa a parcela de menor frequéncia. O indice k indica a localizagdao no espago (ou tempo,
caso n fosse t) e j a escala (ou frequéncia).

Para encontrar os coeficientes (c;, (k) e d;(k)) que descrevem o sinal f(n), basta usar as
seguintes equacgdes 7 e 8, respectivamente:

Cjo(K) = X f() - @jy k() equaggo (7)
di(k) = Xp f(n) - Pj(n) equacio (8)

Para remover o ruido do sinal, atenuam-se os coeficientes de detalhe (dj(k)) com base
num limiar (threshold) (GOSWAMI e CHAN, 1999). A atenuacdo pode ser abrupta (hard
thresholding) ou suave (soft thresholding). A seguir, a equacao 9 indica a atenuacdo abrupta e a
10 a suave:

0 |dj®)|<T

d;k) |d(| =T equagdo (9)

dj(k) = {

0 |dj(K)| <T

50 (10
sgn (d;(00)) (|d;(k) = T|) |d;(k)| =T equagdo (10)

dj(k) = {

em queT é o limiar escolhido e sgn(:) é a fungdo sinal.

A escolha do limiar pode ser feita a partir da seguinte expressao (DONOHO, 1995):

T=0-.2 log,N equacao (11)

em que o é o desvio-padrdo do ruido e N é o tamanho do sinal original.

4 OBIJETIVO

DOAS é um método relativamente recente, pois seus primeiros trabalhos datam de 1975
e 1979 (NOXON, 1975; NOXON et al, 1979; PLATT e PERNER, 1979). Além disso, € uma técnica
muito promissora e com um excelente potencial, pois alguns gases-traco importantes na
troposfera e estratosfera foram primeiro medidos por ele (STUTZ e PLATT, 1996).

Logo, trata-se de uma técnica que pode receber diversas contribuicdes da comunidade
cientifica, com uso de técnicas ja existentes na bibliografia de processamento digital de sinais,
bem como no estudo de desenvolvimento/adaptacdo de técnicas voltadas para DOAS.

J4 existem alguns trabalhos que buscam melhorar a extracdo das concentracdes dos
gases-traco. Dentre esses, observa-se trabalhos com técnicas individuais como Analise de
Componentes Independentes - ICA (FADEYEV e POZHAR, 2012), regressdao com M-estimador
robusto (JIN-JI e SU-WEN, 2009), aplicacdo de Filtro de Kalman (LI, 2011 e TANG et al, 2009) e
algoritmo genético (TANG et al, 2009). Além de técnicas combinadas, como ICA com DWT (HAN
et al, 2005) e Filtro de Kalman com DWT (SUWEN et al, 2006).
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Porém, ndo hd uma clareza na metodologia de alguns trabalhos. Um aspecto relevante
ndo discutido é qual transformada wavelet é usada e ainda uma motivacao para tal, como outros
parametros da DWT, e.g., quantas escalas foram usadas. Alguns trabalhos apenas registraram o
uso da DWT, mas ndo sdo claros quanto aos parametros usados, incluindo a familia wavelet.
Portanto, a wavelet mais apropriada para tratar esses sinais é algo ainda nao estudado pela
comunidade.

Este trabalho traz um estudo empirico cujo objetivo é investigar qual wavelet é a mais
apropriada para tratar certos sinais encontrados nessa area de DOAS.

5 MATERIAIS

Para os testes, utilizou-se um banco de dados on-line com diversas medicdes
devidamente catalogadas realizadas por diversos cientistas em vdrios locais e momentos
distintos (KELLER-RUDEK e MOORTGAT, 2005). Trata-se de um catdlogo on-line do Instituto de
Quimica Max-Planck.

Neste catdlogo é possivel encontrar o(A) para diversas espécies quimicas, tanto referente
a compostos organicos como inorganicos, contando com 5523 arquivos com sec¢des de choque
(6 (1)) referentes a 928 espécies quimicas distintas, dados consultados na fonte (conforme a
referéncia).

6 METODOLOGIA

O presente trabalho adaptou a metodologia descrita no trabalho de Stutz e Platt (1996).
Usou-se sinais de O3(BASS e PAUR, 1985), NO, (SCHNEIDER et al, 1987), SO, (VANDAELE et al,
1994) e HCHO (MELLER e MOORTGAT, 2000) obtidos do banco de dados on-line do Instituto de
Quimica Max-Planck (KELLER-RUDEK e MOORTGAT, 2005).

Os sinais originais foram medidos para faixas de comprimento de onda (A) distintos, bem
como outros parametros foram diferentes, usou-se uma taxa de amostragem distinta, logo com
uma quantidade de pontos diferente. Portanto foi preciso ajustar os sinais para que possuissem a
mesma quantidade de elementos dentro de um intervalo de A igual ao estudado.

Para isso, definiu-se um vetor A a partir de A,in € Amax contendo n elementos igualmente
espacados. A partir deste intervalo, i.e., do novo eixo das abscissas, redefiniu-se os valores
valores de o(1), para adequa-los ao estudo. Para preservar o maximo o possivel do sinal original,
usou-se uma reamostragem do sinal original através de uma spline cubica, conforme Stutz e Platt
(1996) propéem.

Neste trabalho, os parametros utilizados para redefinir g(4) foram: A,,;, = 287 nm,
Amax = 323nmen = 512.

A seguir, tem-se o grafico dos gases tragosoriginais e apds a reamostragem:
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Figura 3- Sinais originais (esq.) e reamostrados (dir.).

Verifica-se visualmente que este procedimento de fato conserva vdrias caracteristicas dos
sinais originais. Naturalmente, é como se ocorresse uma filtragem referente ao ruido de
medigado, pois o sinal da direita fica estd mais ‘limpo’ apenas.

Os sinais trabalhados foram ¢’ e ndo o. Portanto, é preciso fazer a mudanca e, para
encontrar a’, usou-se uma regressdo polinomial de 52 ordem nos sinais de o reamostrados para
ent3o encontrar ¢’ a partir da equac3o 2, conforme ilustrado pela Figura 2.

Os sinais resultantes podem ser vistos no grafico a seguir:

Separacao da secc¢édo de SO2

1.5

ox 10718 (cmzlmoléculas)

300 310 320
% (nm)

290

Separacao da sec¢do de NO2
0.3 : .

025¢

0.05¢

ax 1078 (cmzlmoléculas)

-0.05 : : '
290 300 310

A (nm)

320

Separacao da seccdo de O3

310 320
% (nm)

290 300

Separacao da seccdo de HCHO

2
n

o

>

[5]

o

[«]

E

o~

£

s

o

o

x

o]
05
0.15

m

=

Z 01f

@

[=}

E

“c 005}

s

©

2  of
- ]
(o]
-0.05

290 320

Figura 4 - Sinais usados na simulagédo (verde).

Em virtude da escala, é dificil ver o sinal do O3, portanto, tem-se um zoom a seguir:
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Figura 5 - Zoom do ¢’ de 03.

A respeito dos parametros da DWT, buscou-se usar varias wavelets para poder elencar a
gue melhor fosse capaz de remover o ruido dos sinais, portanto, usou-se Daubechie (dbl até
db10), Symlets (sym2 até sym8), Coiflets (coifl até coif5), Biortogonais e reversa (bior e rbio) e
Meyer discreta (dmey). Ao todo, foram usadas 53 wavelets.

Verificou-se resultados com 5 niveis distintos de escala (decomposi¢do), de 1 escala
apenas até com a 52 escala. Para o limiar, usou-se o proposto por Donoho (1995) (equacdo 11) e
para a limiarizacdo, a abrupta (equacao 9).

Neste trabalho, cada sinal ¢’ foi estudado separadamente, em busca da wavelet mais
apropriada para filtrar o ruido de cada um. Nesta analise, o sinal (¢') foi normalizado com relagdo
a seu desvio-padrdo, de modo a ter desvio padrao 1. Pela prépria natureza da filtragem, o nivel
médio do sinal (¢”) é zero.

Quanto ao ruido usado para contaminar o, ,,-malizado, USOU-se ruido gaussiano adicionado
a 0y, prmalizado €M cada simulagdo, usou-se niveis distintos de desvio padréo para o ruido de cada
cenario. Dez valores foram usados: 0,01; 0,025; 0,05; 0,075; 0,1; 0,25; 0,5; 0,75; 1,0; e 1,25. Cada
cenario foi simulado 1000 (mil) vezes.

Buscou-se utilizar valores de ruido baixo, médio e alto, para observar se havia uma
mudanca entre qual wavelet seria a melhor para a filtragem, bem como se haveria uma
significativa mudanca do desempenho da melhor wavelet para cada cendrio.

Para comparar o desempenho entre as wavelets, usou-se a energia do erro, i.e., a soma
H ! H ! - s
dos quadrados da diferenca entre 0,,,malizado S€EM TUIdO € Opprmatizado filtrado apods a
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contaminacdo do ruido. Para cada cenario, usou-se a média, o desvio-padrdo e os valores
maximo e minimo da energia do residuo para a analise qualitativa.

7 RESULTADOS E DISCUSSAO

Como resultado do estudo, tem-se uma massa de dados com valores médios, desvios-
padrdao e maximos e minimos da energia do erro para cada cenario avaliado. A seguir, tem-se
graficos ilustrando o comportamento de cada desvio-padrdo distinto (exceto 1,25), para o SO,
filtrado até a escala 4:

Desv. Pad. = 0.01 Desv. Pad. = 0.025 Desv. Pad. = 0.05
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ORI : ! ST
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Figura 6 - Resultado da simulac¢do para SO2 com nivel da DWT = 4. Em azul o nivel médio e as barras de erro
(indicando o desvio-padrdo), em vermelho os valores minimos e em verde os maximos.

A partir de uma analise grafica é possivel buscar os melhores desempenhos através da
menor energia média, da menor variacdo entre a maxima e a minima, bem como do menor
desvio-padrdo. Estes 3 (trés) indicadores podem ser combinados para a busca qualitativada
melhor wavelet a ser usada para cada sinal.

Com base na Figura 6, grafico de desvio-padrdo = 0,01, observa-se destaque para duas
wavelets. A de maior destaque (melhor desempenho) foi a bior 3.7 (posicdo 33), seguida da rbio
5.5 (posicao 51). Para baixos ruidos, hd um desempenho significativamente melhor, mesmo com
o aumento do ruido estas wavelets prevalecem em suas posicoes.
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Como o objetivo deste trabalho é elencar as melhores wavelets, busca-se a que possua
melhor desempenho com baixo ruido e mantenha boas caracteristicas com ruidos maiores. Em
poucos casos, houve uma enorme equivaléncia entre os desempenhos de duas wavelets, nesses
ambas foram registadas. Na Figura 6, é possivel ver em graficos de maior ruido que ha beneficio
em usar a bior 3.7, no lugar da bior 5.5, apesar de ndo muito, nesse caso optou-se por registrar
bior 3.7 como a melhor para tratar o sinal com escala 4.

A andlise observa o comportamento com a presenga de um ruido pequeno, mas o foco é
em ruidos moderados e elevados. Verificou-se ainda que para as taxas de ruido mais elevadas
(com desvio-padrdao de 1,0 e 1,25), quase nao ha diferenca muito significativa entre os
desempenhos das wavelets, pois ha uma dificuldade geral em realizar a filtragem. Contudo, ha
algumas familias que degeneram bastante o sinal, sem conseguir remover o ruido
satisfatoriamente, dai ndo se dever pensar que é irrelevante qual wavelet é usada para tratar o
sinal.

Por se tratar de uma massa de dados muito grande e como é preciso uma analise
guantitativa e qualitativa, a seguir tem-se uma tabela com as wavelets mais apropriadas para
cada gas e para determinado nivel de decomposicdo, apds a andlise de todos os 10 (dez) graficos
de cada conjunto gas-escala, para observar através dos diferentes niveis de ruido:

Tabela 1 - Resultado dos experimentos, wavelets mais apropriadas por gas-trago e escala até onde o sinal foi
decomposto na filtragem.

Gas\Nivel 1 2 3 4 5
SO, sym5 symé symé bior3.7 rbio5.5
0; db3/sym3 db10/dmey db8 rbio5.5 rbio5.5
NO, rbio2.2 rbio2.4 rbio3.9 dmey rbio5.5

HCHO coifl/rbio2.2 db10/dmey db9 bior3.5 bior3.5

Nos casos indicados com duas wavelets, houve uma proximidade bastante significativa de
valores, assim sendo, optou-se por marcar ambas.
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