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선형 강도 교정을 이용한 라만 스펙트럼 인식

박준규, 백성준*, 박아론
전남대학교 전자컴퓨터공학부

The identification of Raman spectra by using linear intensity calibration

Jun-Kyu Park, Sung-June Baek*, Aaron Park
School of Electronics and Computer Engineering, Chonnam National University

요  약  라만 스펙트럼은 측정 장비 및 환경 조건에 따라 동일한 물질이라도 스펙트럼의 강도 차이를 보인다. 이는 라만 
분광의 패턴 인식적인 접근에 제약을 주기 때문에 장비간의 호환성 및 라만 데이터베이스의 재사용을 위해 반드시 해결해야

하는 문제다. 이를 위해 이전의 주요 연구들에서는 측정 장비 간에 전달 함수를 가정하고 이를 구한 후 직접적인 스펙트럼의 
교정을 수행하였다. 하지만 이 방식은 강도 왜곡을 발생시키는 다른 조건들에 대해서는 대처 할 수 없는 방법이다. 따라서 
본 논문에서는 다양한 측정 조건에 보다 유연하게 대응 할 수 있는 선형 강도 교정을 이용한 분류 방법을 제안하였다. 제안한 
방법의 성능 평가를 위해 실험에서는 14033종의 화학 물질에서 측정된 라만 라이브러리를 실험물질에 대한 판별 지표로 사
용하였으며, 3개의 라만 분광기로부터 측정된 10종의 화학 물질 라만 스펙트럼을 실험 데이터로 사용하였다. 실험결과에 따
르면 제안한 방법을 사용하였을 때 강도 왜곡된 스펙트럼에 대해 100%의 판별 성능을 보였으며, 판별된 스펙트럼에 대해서
도 이전보다 높은 상관점수를 보여 사용자가 화학 물질을 판별하는 데 유용한 도구로 사용될 수 있음을 확인하였다.

Abstract  Raman spectra exhibit differences in intensity depending on the measuring equipment and environmental
conditions even for the same material. This restricts the pattern recognition approach of Raman spectroscopy and is
an issue that must be solved for the sake of its practical application, so as to enable the reusability of the Raman
database and interoperability between Raman devices. To this end, previous studies assumed the existence of a transfer
function between the measurement devices to obtain a direct spectral correction. However, this method cannot cope
with other conditions that cause various intensity distortions. Therefore, we propose a classification method using 
linear intensity calibration which can deal with various measurement conditions more flexibly. In order to evaluate
the performance of the proposed method, a Raman library containing 14033 chemical substances was used for 
identification. Ten kinds of chemical Raman spectra measured using three different Raman spectroscopes were used 
as the experimental data. The experimental results show that the proposed method achieves 100% discrimination 
performance against the intensity-distorted spectra and shows a high correlation score for the identified material, thus 
making it a useful tool for the identification of chemical substances. 

Keywords : Chemical identification, Linear intensity calibration, Machine learning, Pattern recognition, Raman 
spectroscopy 
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1. 서론 

최근 다양한 분야에서 라만 스펙트럼을 이용한 인식 

시스템이 사용됐으며, 각 필드의 요구에 따라 그 판별 능
력이 점차 증가되고 있다[1-3]. 하지만 라만 스펙트럼은 
측정 조건에 따라 동일물질에 대한 스펙트럼일지라도 피



선형 강도 교정을 이용한 라만 스펙트럼 인식

33

Spectrometer Laser power( ) Excitation wavelength( ) Spectral range System resolution()

FT-Raman spectrometer 400-600 1064 201-3500 1.93

Renishaw 2000 1.0 514.5 201-3500 4

invia 1.0 632.8 201-3500 1

invia 1.0 785.0 201-3500 1

Table 1. Properties of the Raman spectrometers used in this study 

크 강도에서 차이가 발생한다[4]. 이러한 특성은 라만 스
펙트럼을 이용한 패턴인식적인 접근에 제한을 주며, 오
랜 시간동안 축적해온 라만 데이터베이스의 재사용성, 
효용성, 라이브러리 간의 합병 및 장비 간의 호환성을 줄
이는 주요 원인이 되어왔다[5].
이를 해결하기 위해 다양한 연구가 행해졌는데 대표

적인 것으로는 DS(direct standardization)[6], PDS(piecewise 
direct standardization)[7], SWD(standardization in the 
wavelet domain)[8]와 같은 교정 방법과 NIST에서 제안
한 SRM을 이용한 교정 방법[9] 등이 있다. 이 방법들
은 라만 장비 간에 스펙트럼을 왜곡시키는 전달 함수가 

있다는 것을 가정하고, 이를 이용하여 스펙트럼의 강도 
차이를 보정한다. 따라서 한번 보정함수를 얻게 되면, 상
관계수와 같은 단순한 분류알고리즘을 이용하여 라만 스

펙트럼을 판별할 수 있는 장점이 있고 훌륭한 판별 결과

를 보여준다. 하지만 이 방식들은 사용해야하는 모든 장
비를 컨트롤해야하는 번거로움이 있고, 장비 간의 차이 
이외에 측정 온도 등을 포함한 여타 조건의 변화에는 대

응하기 어렵다는 단점을 지니고 있다[10].
따라서 본 연구에서는 측정 조건에 따라 다양한 방식

으로 강도 왜곡된 스펙트럼에 즉각적인 대처가 가능한 

선형 강도 교정 방법을 제안하고 이를 라만 스펙트럼 판

별에 적용하였다.

2. 연구방법

2.1 화학 물질 라만 스펙트럼

실험에서는 총 10종의 화학물질인 acetone, acetonitrile, 
benzene, cyclohexane, ethyl alcohol, ethylene glycol, 
hexane, nitromethane, 2-nitrotoluene, toluene을 사용하
였는데 시료는 Sigma-Aldrich(St Louis, MO, USA)사를 
통해 구입하였다. 라만 스펙트럼 측정에 사용된 분광기는 

Renishaw 2000 Raman microscope system(Renishaw, 
New Mills, UK)과 inVia Renishaw Raman microscope 
system(Renishaw, New Mills, UK)이다. Renishaw 2000
의 경우 argon ion laser(  )을 사용하였고, 
inVia 라만 시스템은 He-Ne laser(   ) 및 
diode laser(   )를 여기원으로 사용하였다. 
세 기기 모두 검출 가능한 스펙트럼의 측정 범위는 

 이고 레이저 출력은 약 1mW이다. 10
종의 화학 물질은 각 레이저 소스에 의해 3회씩 측정하
여 총 90개의 실험데이터를 구성하였다. 실험데이터의 
대조군으로는 사전 준비된 14033개의 라만 라이브러리
가 사용되었으며, 라이브러리는 FT-Raman spectrometer
를 이용해 측정한 라만 스펙트럼으로  구성되었다. 실험
에 사용된 4가지 장비의 하드웨어 스펙을 표 1.에 나타
내었으며, 각 장비에서 측정된 Benzene 스펙트럼을 그
림 1.에 보였다. 그림에서는 보인 네 스펙트럼은 동일 물
질이지만 측정 장비조건에 따라 서로 간에 강도차이가 

확연한 것을 확인 할 수 있다.

Fig. 1. Benzene spectra measured on the four instrument 
sets
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2.2 전처리

측정된 라만 스펙트럼은 배경 잡음 및 가산 잡음을 가

지고 있기 때문에 이를 효과적으로 처리하여야 한다. 전
처리는 배경 잡음 제거, 가산 잠음 제거 및 정규화로 구
성된다. 먼저 배경 잡음제거를 위해 arPLS(asymetrically 
reweighted penalized least squares smoothing) 방법을 
사용하였다[11]. 이 방법은 최소자승법을 이용한 평활화 
방법으로 부분 균형을 이루는 비대칭 가중치를 사용하여 

배경잡음이 제거된 스펙트럼을 얻는다. 실험에서는 평활

도 파라미터를  로 설정하였다. 다음으로 가산잡
음을 제거하기 위해서는 저역 통과 필터보다 피크를 잘 

보존하는 것으로 알려진 무빙 윈도우 필터를 사용하였다

[12]. 마지막으로 잡음을 제거한 스펙트럼은 측정한 스
펙트럼들 사이의 편차를 최소화하고, 각 상관도를 동일
하게 비교하기 위해 각 스펙트럼의 놈(norm)이 1이 되도
록 정규화 하였다.

2.3 선형 강도 교정방법

2.3.1 보정 데이터 선택

제안한 교정 방법은 먼저 스펙트럼의 주요 피크를 선

택하는 단계로 시작된다. 라만 스펙트럼은 물질에 따라 
고유의 스펙트럼 영역에서 독특한 피크가 존재하기 때문

에 피크 위치, 모양, 크기 등은 물질을 구분 할 수 있는 
중요한 정보이다. 따라서 대조 되는 두 스펙트럼에서 피
크의 위치와 상대적인 크기 정보를 획득한 후 이들 피크 

점을 중심으로 선형 교정 함수를 구한 후 이를 이용하여 

스펙트럼을 최대한 매칭 시킨다. 비록 피크 강도의 차이
는 다르지만, 당연하게도 동일 물질의 스펙트럼일 경우 
동일한 위치에서 같은 피크가 존재 할 것을 예상 할 수 

있으며, 서로 다른 물질의 경우 피크 점이 서로 어긋날 
것을 예상할 수 있다. 스펙트럼에서 피크를 검출하기 위
해 본 논문에서는 Matlab의 Signal processing toolbox
를 이용하여 스펙트럼에 존재하는 피크들의 위치 정보를 

얻었다. 피크의 선택은 피크 높이가 큰 순서로 선택을 하
였으며, 선택 개수에 제한을 두기 위해 스펙트럼에서 가
장 큰 피크의 크기를 기준으로 일정 비율 이하의 아주 

작은 피크들은 선택 후보에서 제외시켰다.

2.3.2 선형 교정

기준 스펙트럼  , 그리고 이것과 비교할 스펙트럼
을 라 할 때 두 스펙트럼 사이의 선형 교정 함수는 

≈와 같이 되도록 하는 함수 가 

된다. 이때 는 다음  수식 (1) 로 얻을 수 있다.

 (1) 

    
제안한 방식에서는 를 차 다항식으로 표현하

였는데 이를 이산화하면 다음과 같다.

   





, (2) 

보정 데이터로 선택한 피크 영역의 데이터 개수를 

이라 하고   




   라 할 때, 단순한 표현을 

위해 수식 (1)과 식 (2)를 벡터와 행렬로 나타내면 결국 
수식(3)과 수식(4)로 표현할 수 있다. 
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(3)

     
    

 (4)

 
위 문제에 대한 해는 잘 알려져 있으며, 그 해는 아래

와 같다.
 

 

 (5)

 
이제 이렇게 구한 로부터 두 스펙트럼을 최대한 매

칭 할 수 있는 다항식 곡선을 얻을 수가 있고, 이를 이용
하면 스펙트럼 를 교정 할 수 있다. 제안한 방법의 
피크 검출 및 교차 교정 과정을 그림 2.에 나타내었다.
먼저 그림 2.의 (a)에서는 Benzene-Library 스펙트럼

에서 피크를 검출하고, 5개의 피크를 크기순서로 선택하
였다. 선택된 피크 점을 기반으로 Benzene-514.5nm을 
Benzene-Library에 매칭 하였다. 두 스펙트럼은 동일 물
질이므로 피크의 위치가 정확히 일치 하는 것을 확인 할 

수 있으며, 모든 피크들에서 서로의 강도 차이를 줄일 수 
있는 1 대 1 교정을 수행하였다. 그 결과 스펙트럼 전반
부영역에서 후반부 영역으로 갈수록 점차 완만하게 낮아
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지는 형태의 선형함수를 얻을 수 있었으며, 이를 이용하
여 교정된 Benzene-514.5nm 스펙트럼을 얻은 결과, 
Benzene-Library 스펙트럼의 피크 강도와 유사해졌음을 
확인 할 수 있다.

(a)

(b)

Fig. 2. The process of calibrating 
  (a) the Benzene-library to the Benzene-Renishaw 514.5nm
  (b) the Benzene-Renishaw 514.5nm to the Benzene-library

반대로 그림 2.의 (b)에서는 Benzene-514.5nm에서 
피크를 선택하고, 이를 기반으로 Benzene-Library를 교
정할 수 있는 선형 교정함수를 얻을 수 있었다. 5개의 모
든 점에서 자연스러운 교정이 이뤄 졌으며, 이전의 교정

과는 달리 스펙트럼의 후반부 영역인 

이 완만하게 높아지는 형태를 보이고 있으며 이를 이용

하여 교정된 Benzene-Library를 얻을 수 있었다. 이처럼 
두 스펙트럼의 대조에서 교차 교정을 수행하므로, 선형 
강도 교정 후 두 스펙트럼의 유사성을 판별하기 위하여 

총 2개의 상관 점수를 얻을 수 있으며, 이들의 평균을 최
종 상관도로 결정하였다.

만약 서로 다른 스펙트럼들의 교정을 수행한다면, 교
차 교정에서 서로 제공하는 피크 정보가 상이하기 때문

에 자연스러운 교정이 어렵다는 것을 직관적으로 알 수 

있다.
 

2.4 판별 알고리즘

본 논문에서 사용한 스펙트럼 판별 방법은 상관도 기

반의 알고리즘으로 HQI를 사용하였다[13]. 두 스펙트럼
이 완전 상관할 경우 1로, 겹치는 영역이 전혀 없다면 0
으로 표현된다. 일반적인 라이브러리 기반의 매칭에서는 
입력 스펙트럼과 가장 큰 상관도를 갖는 라이브러리의 

스펙트럼을 입력 스펙트럼의 신원으로 결정한다.   
각각을 정규화한 라만 스펙트럼이라 가정하면, HQI는 
아래 수식으로 나타낼 수 있다.

∙∙
∙

(6)

3. 실험 결과 및 고찰

제안한 방식의 성능 평가를 위해, 3가지 장비에서 측
정한 10종의 물질을 14033개 물질의 라이브러리에 대해 
판별 실험을 수행 하였으며 그 과정을 그림 3.에 보였다.

  

Fig. 3. A flowchart of the identification experiment
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제안한 선형 강도 교정 방법의 대표 파라미터는 다항

식의 차수이다. 즉, 다항식의 차수가 너무 작으면 스펙트
럼의 특징을 적절히 모델링 할 수 없는 문제가 발생하고, 
차수가 너무 크면 과적합의 문제가 발생한다. 따라서 먼
저 교정 다항식의 차수를 결정하기 위해 차수 변화에 따

른 분류성능의 결과를 표 2.에 나타내었다. 

이 결과에 따르면 다항식의 차수를 4-7 개로 선택하
였을 경우 100% 분류결과를 보인 것을 확인 할 수 있으
며, 본 실험에서는 5차 다항식을 사용하였다.
다음으로 선형 피크 교정이 없는 기존의 HQI와 선형 

강도 교정을 수행 한 후 HQI 상관도 방식을 수행한 결
과를 표 3.에 나타내었다. 표 3.에서 HQI의 판별 결과를

The order of polynomial 3 4 5 6 7 8 9 10
Renishaw - 514.5nm

The number of errors
3 0 0 0 0 3 3 3

inVia – 632.8nm 3 0 0 0 0 0 0 0
inVia – 785.0nm 3 0 0 0 0 3 3 3

Total error 9 0 0 0 0 6 6 6
Classification rate(%) 90 100 100 100 100 93.33 93.33 93.33

Table 2. Effects of polynomial order for HQI with linear intensity calibration method

Instrument Material
HQI HQI with Linear calibration

Rank Score Rank Score

Renishaw - 514.5nm

Acetone 1 0.9738 1 0.9918
Acetonitrile 1 0.9726 1 0.9858

Benzene 1 0.8840 1 0.9987
Cyclohexane 4 0.9754 1 0.9896

Ethyl Alcohol 1585 0.8622 1 0.9940
Ethylene Glycol 4763 0.5660 1 0.9967

Hexane 1 0.9916 1 0.9904
Nitromethane 1 0.8605 1 0.9847
2-Nitrotoluene 1 0.9492 1 0.9983

Toluene 1 0.9278 1 0.9916
Mean of correlation score 0.8963 0.9922

Standard deviation of correlation score 0.1259 0.0048

inVia – 632.8nm

Acetone 1 0.9812 1 0.9682
Acetonitrile 1 0.9783 1 0.9814

Benzene 1 0.9677 1 0.9742
Cyclohexane 1 0.9905 1 0.9775

Ethyl Alcohol 1 0.9804 1 0.9790
Ethylene Glycol 1 0.9580 1 0.9900

Hexane 1 0.9933 1 0.9734
Nitromethane 1 0.9748 1 0.9767
2-Nitrotoluene 1 0.9673 1 0.9893

Toluene 1 0.9257 1 0.9575
Mean of correlation score 0.9717 0.9767

Standard deviation of correlation score 0.0194 0.0096

inVia – 785.0nm

Acetone 59 0.5413 1 0.9720
Acetonitrile 4 0.6387 1 0.9727

Benzene 13 0.7468 1 0.9552
Cyclohexane 17 0.5964 1 0.9517

Ethyl Alcohol 2 0.7958 1 0.9699
Ethylene Glycol 1 0.9532 1 0.9713

Hexane 222 0.8030 1 0.9642
Nitromethane 1 0.7832 1 0.9785
2-Nitrotoluene 1 0.9088 1 0.9776

Toluene 118 0.6034 1 0.9556
Mean of correlation score 0.7371 0.9669

Standard deviation of correlation score 0.1382 0.0097

Table 3. HQI, HQI with linear calibration results for test data sets from 3 different instruments
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살펴보면 Renishaw-514.5nm에서 측정한 10종의 물질 
중 3종에서, inVia-785.0nm의 스펙트럼에서는 총 7종에
서 분류 오류가 발생한 것을 확인 할 수 있다. 일반적으
로 HQI는 두 스펙트럼에서 가장 큰 피크들이 겹칠 경우 
나머지 피크들의 형태와 관계없이 높은 상관도를 얻을 

수 있는 단점을 보인다. 따라서 피크 강도차이가 발생한 
스펙트럼에 대해 매우 취약한 결과를 보이는 것으로 알

려져 있고 실험에서 이를 확인할 수 있다.
보다 자세한 분석을 위해 inVia-785.0nm에서 측정한 

Toluene 스펙트럼을 분류한 상세 결과를 표 4.에 나타내
었다. 표에 따르면 Toluene-785.0nm는 Benzyl 
alcohol-Library와의 상관도에서 0.7990의 유사성을 보
였으며 전체 라이브러리 물질에서 1위를 기록하였다. 이
에 비해 Toluene-Library와의 상관도는 0.6034이며 118
위를 기록하였다. 이 결과를 기반으로 세 스펙트럼 간의 
유사성을 확인하기 위해 각각을 그림 4.에 나타내었다.

Hit# Score Result ID

1 0.7990  BENZYL-ALPHA-13C ALCOHOL, 
99 ATOM % 13C

2 0.7757  BENZYL ALCOHOL, 99%

3 0.7579  LITHIUM SULFATE, 99%

⋮ ⋮ ⋮

118 0.6034  TOLUENE, 99.5+%, A.C.S.  
SPECTROPHOTOMETRIC GRADE

Table 4. HQI results of Toluene-inVia 785.0nm

Fig. 4. Three major spectra with miss classification 

그림을 살펴보면 Toluene-Library 스펙트럼의 경우 

 영역에서 피크 강도가 우세한 반면
에 Toluene-785.0nm의 경우 해당 영역의 피크 강도는 

미약하며, 전반부 영역에서는 Toluene-Library의 피크 
보다 높은 강도의 피크들을 보이고 있다. 두 Toluene 스
펙트럼 간에 겹치는 면적은 다소 작기 때문에 낮은 상관

도 점수를 얻은 것을 확인 할 수 있다. 
이와 대조적으로 Benzyl alcohol-Library 스펙트럼은 

영역의 피크강도가 다소 낮은 형태를 

보이고 있고, Toluene-785.0nm 스펙트럼과 전반부 영역
에서 대체적으로 스펙트럼의 면적이 겹치고 있는 것을 

확인 할 수 있다. 따라서 Toluene-Library에 비해 Benzyl 
alcohol-Library이 높은 상관 점수를 획득한 것이다. 
다음에는 제안한 선형 교정 방법을 통해 위 세 물질을 

교정하는 과정을 그림 5.에 나타내었으며 설명의 간소화
를 위해 교차 교정 과정 중 라이브러리 스펙트럼을 입력 

스펙트럼에 교정하는 과정은 생략하였다. 먼저 그림 5.
의 (a)를 살펴보면 Toluene-Library 스펙트럼에서 강도
의 크기 순서로 5개의 피크가 선택되었으며, 입력 스펙
트럼은 Toluene-Library와 같은 물질이므로 선택된 5개
의 위치에서 아주 유사한 피크가 존재한다. 따라서 우리
는 아주 자연스러운 선형 교정 함수를 기대할 수 있고, 

획득한 선형 교정 함수는 의 스펙트럼 영역을 

기점으로 점차 상승하는 형태로서 입력 스펙트럼의 후반

부 영역의 피크를 키울 수 있는 형태이다. 이 선형 교정 
함수를 기반으로 입력 스펙트럼을 곱한 결과를 살펴보면 

Toluene-Library 스펙트럼과 상당히 유사해진 것을 확인
할 수 있다. 두 스펙트럼의 상관도는 약 0.9556으로 선
형 강도 교정이 없는 HQI에 비해 약 0.3522 정도 상승
하였다. 
다음으로 그림 5.의 (b)를 보면 입력스펙트럼인 

Toluene-785.0nm 를 Benzyl alcohol-Library에 선형 교
정한 결과를 확인할 수 있다. 두 스펙트럼은 서로 다른 
물질에서 측정되었기 때문에 Benzyl alcohol-Library에
서 선택된 5개의 피크 중에 2개의 피크 위치에서 
Toluene-785.0nm은 피크가 존재 하지 않고 있다. 따라
서 이 두 피크 점이 존재하는 스펙트럼 영역에서는 올바

른 교정을 기대하기 어렵다. 교정된 결과를 살펴보면, 스

펙트럼 영역 에 존재하는 Toluene-785.0nm
의 피크는 전혀 매칭이 이루어지지 않았음을 확인 할 수 

있다. 결국 Benzyl alcohol-Library는 영역의 
피크를 제외한 나머지 피크들에서 유사성을 찾기 어려운 

것을 확인 할 수 있고 Toluene-Library에 비해 낮은 상관
도 점수를 예상 할 수 있다. 이렇듯 선형 교정 방법은 라
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만 스펙트럼의 고유한 특징인 피크 점을 기반으로 교정

을 수하여 강도 차이가 발생된 스펙트럼의 대조에서 물

질의 유사도 평가를 용이하게 할 수 있음을 확인하였다.

  

(a)

(b)

Fig. 5. The process of calibrating 
   (a) Toluene-inVia 785.0nm to Toluene-Library 
   (b) Toluene-inVia 785.0nm to Benzyl alpha-library  

4. 결론 

본 논문에서는 측정 장비 혹은 측정 조건에 따른 라만 

스펙트럼 강도 차이를 상쇄시키기 위해 선형 교정 방법

을 제안하였다. 서로 다른 4가지 기기에서 측정한 실험 
데이터를 이용한 실험 결과에 따르면 기존의 HQI 방법
이 약 66.7%의 분류 성능을 보인 것에 비해 제안한 방식
을 도입한 결과 100%의 분류결과를 보였으며, 상관도의 
표준 편차가 낮은 고른 상관도 분포를 보이고 있음을 확

인 하였다. 
기존 교정 방법들은 장비 간 전달 함수를 미리 모델링

하기 때문에 강도차이를 유발하는 측정 온도, 시료의 제

조사, 장비 낙후 등의 문제에 대해 즉각적인 대처가 힘들
다. 이에 비해 제안한 방법은 스펙트럼 판별 직전에 피크 
중심의 선형 교정을 통해 대조되는 스펙트럼들의 유사성

을 최대한 이끌어내는 방식이므로 보다 유연한 방식이라 

할 수 있다. 따라서 제안한 방법은 라만 분광에서 요구하
는 데이터베이스의 재사용성, 효용성, 라이브러리 간의 
합병 및 장비 간의 호환성 등의 문제에 보다 널리 사용

될 수 있을 것으로 기대한다.
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