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中文摘要 

本研究利用直流高壓脈衝電源來連續驅動 pH 值範圍為 2.23~5.67 的水溶液電

漿，並使用光譜儀收集 80.1k 的電漿放射光譜，以建立深度學習所需的資料庫。研

究的主題包含三個部分，我們分別將人工神經網路(ANN)、卷積神經網路(CNN)、

卷積自編碼機(CAE)等深度學習模型應用於電漿放射光譜之分析，並且對電漿放射

光譜的收集、深度學習模型的建立、深度學習在水溶液電漿領域的應用加以探討，

藉此提供一個新穎的檢測方法並且對水溶液電漿系統有更深入的了解。 

在第一部分中，我們建立 ANN 的迴歸模型，並且比較使用不同的資料標記方

式與加入常規化技術 Dropout，對於模型的訓練及普適性產生的影響。由於水溶液

的酸度可以用[H+]或 pH 值來表示，我們分別使用[H+]或 pH 做為資料的標籤來訓

練模型，結果顯示，兩個模型預測 6 種不同酸度的 9.6k 張光譜的平均絕對百分比

誤差(Mean absolute percentage error, MAPE)的平均值為 788%和 0.17%，因此當我

們以均方誤差來評估迴歸模型的訓練情況時，採用相同數量級的標籤可以得到較

準確的預測結果。此外，我們發現使用不適當的資料劃分方式會產生資料洩漏的情

形，導致模型在預測相同資料庫的光譜的 MAPE 均小於 1%，然而在預測不同資料

庫的光譜的 2 種不同 pH 值的光譜的 MAPE 卻上升至 2.58%、11.3%。為了解決資

料洩漏所造成的過擬合問題，我們在模型中加入 Dropout，結果顯示，預測的 MAPE

降為原來的三分之一，因此 Dropout 可以有效地提升 ANN 的普適性。為了解釋此

現象，我們比較隱含層中被激活的神經元比例，結果發現加入 Dropout 可以透過抑

制神經元間的協同效應，來減緩過擬合的問題。  

在第二部分中，我們建立 ANN 與 CNN 的迴歸模型，來測試兩種模型即時監

測 pH 值變化的能力。我們利用模型預測混合不同種 pH 值的溶液收集到的 2.1k 張

光譜，結果顯示，ANN 模型的預測值隨時間的變化呈階梯狀的趨勢，暗示模型無

法適應光譜在不同 pH 值間的連續變化；CNN 模型的預測值隨時間的變化則是呈

連續的圓滑曲線，與實際量測到的 pH 值的變化趨勢相符，因此 CNN 較適合用於

監測 pH 值的即時變化。此外，我們發現在挑選合適的訓練光譜的 pH 值範圍下，

預測 pH 值的標準差由可以從 0.18 降至 0.05，更加符合我們在實務上對於量測 pH
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值的要求。我們將 CNN 有較好的預測表現歸功於卷積層與池化層的幫助，為了進

一步的驗證並展示 CNN 模型的透明性與可解釋性，我們藉由視覺化卷積層與池化

層輸出的特徵圖來理解模型的運作方式，結果顯示，卷積層在進行特徵萃取時會考

慮緊鄰維度的放光強度的關係，因此能夠觀察到特徵峰形狀的變化。我們接續使用

CNN 的分類模型，解釋模型進行預測的依據並測試將遷移學習應用於電將放射光

譜的可能性。我們透過類別激活熱圖來判別模型是否存在偏差，並發現模型關注的

區域會隨著溶液酸度提升而變化，由 Hα、O777 nm、O814 nm逐漸轉為 OH。最後我們

透過遷移學習來訓練不同維度的電漿放射光譜，並在有限的資料量下，達到更快的

收斂速度與更高的預測準確率。 

在第三部分中，我們建立卷積自編碼器，進行光譜的異常偵測。為了評估光譜

的還原情形，我們使用平均絕對誤差(Mean absolute error, MAE)做為衡量正常光譜

與異常光譜的標準，並將 MAE 的閥值設為 0.0043，以觀在 200 秒內收集到的光譜

是否出現異常。結果顯示，在 75~80 秒附近的 MAE 分布出現明顯的斷層，經過光

譜的比對，模型確實能夠偵測到異常的光譜，且經過統計異常光譜佔該次實驗的

3.4%。未來我們可以將異常偵測應用於資料的篩選，透過自動且大量地過濾資料庫

中的異常資料，來增進模型的預測能力與實用性。 

 

關鍵字：水溶液電漿、放射光譜、機器學習、深度學習、人工神經網路、卷積神經

網路、卷積自編碼機、資料洩漏、即時監測、類別激活熱圖、遷移學習、異常偵測 
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ABSTRACT 

 

In this study, solution plasma was continuously driven by a DC high-voltage pulsed 

power source with a pH range of 2.23 to 5.67, and a total of 80.1k optical emission 

spectroscopy are collected by a spectrometer to establish the databases required for deep 

learning. The research topic consists of three parts. We apply deep learning models such 

as artificial neural networks (ANN), convolutional neural networks (CNN), and 

convolutional autoencoders (CAE) to the analysis of OES, and the collection of OES, the 

establishment of deep learning models, and the application of deep learning in the field 

of solution plasma are discussed, to provide a novel detection method and a better 

understanding of plasma-liquid interactions. 

In the first part of this work, we build up the regression models of ANN and compare 

the effects of labeling the data differently and implementing regularization methods, such 

as dropout, on the training accuracy and generalization of the models. Since the acidity 

of the aqueous solution can be represented by either [H+] or pH, we train two models by 

both types of labels. The results show that the mean absolute percentage error (MAPE) 

of the two models predicting the 9.6k spectra with 6 different acidities is 788% and 0.17% 

respectively. Therefore, using labels in the same order of magnitude is more appropriate 

when using mean square error to evaluate the performance of regression models. In 

addition, we found that splitting the data improperly would cause data leakage, which 

results in the MAPE of the model predicting the spectra in the same database less than 

1%, while the MAPE of the model predicting the spectra of two different acidities from 

the other database rises to 2.58% and 11.3%. To solve the overfitting caused by data 

leakage, we applied dropout to the hidden layer of the model. The results show that the 
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MAPE is reduced to one-third compared with the original model without dropout, which 

implies dropout can effectively improve the generalization of ANN models. To explain 

this phenomenon, we investigated the proportion of activated neurons in the first hidden 

layer and found that dropout can alleviate overfitting by inhibiting the synergistic effect 

between neurons. 

In the second part of this work, we build up the regression models of ANN and CNN 

to test the ability of the two models to monitor pH changes in real-time. We use the model 

to predict 2.1k OES collected by mixing solutions with different pH values. The results 

show that the prediction of the ANN model has a stepped trend over time, which implies 

that the model cannot adapt to the continuous changes of the OES between different pH 

values. On the contrary, the prediction of the CNN model over time is a continuous 

smooth curve, which is consistent with the changing trend of the actual measured pH 

value. As a result, we conclude that CNN is more suitable for monitoring the instant 

change of pH value. In addition, we found that the standard deviation of the predicted pH 

value is reduced from 0.18 to 0.05 under the appropriate selection of the pH range of the 

training spectrum, which is more in line with our practical requirements for measuring 

pH. We attribute the better prediction performance of CNN to the help of the 

convolutional layer and the pooling layer. To verify the transparency and interpretability 

of the CNN model, we further visualize the feature maps of the convolutional layer and 

the pooling layer. The results show that the convolutional layer will consider the 

relationship of the intensity of the adjacent dimension when performing feature extraction, 

so the change in the shape of the feature peak is detected. We continue to use the CNN 

classification model to explain the basis of the model's prediction and test the possibility 

of applying transfer learning to the OES. We use the gradient-weighted class activation 

maps (Grad-CAM) to determine whether the model is biased and found that the area that 
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the model focuses on will change as the pH value decreases, from Hα, O777 nm, and O814 

nm to OH. Finally, we train OES of different dimensions through transfer learning and 

achieve faster convergence and higher prediction accuracy with the limited amount of 

data. 

In the third part of this work, we build up a convolutional autoencoder to detect 

anomaly spectra in the database. To evaluate the similarities between the original input 

OES and the reconstruction OES decoded by latent vectors, mean absolute error (MAE) 

is adopted as the standard to distinguish the normal and abnormal OES. By setting the 

threshold value of MAE to 0.0043, we observe a discontinuous distribution of MAE 

around 75 to 80 seconds in the experiment. After carefully inspecting the OES, we found 

that the model can detect the abnormal spectra, which accounted for 3.4% of the total 

OES. In the future, we can apply this technique to the preprocessing processes, by 

automatically filtering a large number of data, to enhance the accuracy and practicability 

of the deep learning model.  

 

Keywords: Solution plasma, optical emission spectroscopy, machine learning, deep 

learning, artificial neural network, convolutional neural network, convolutional 

autoencoder, data leakage, real-time monitoring, Grad-CAM, transfer learning, anomaly 

detection 
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第 1 章 緒論 

 

 前言 

 

電漿為物質之第四態，是由中性的原子或分子、電子、離子、激發態粒子、自

由基所組成的電中性離子氣體，電子受到電場的作用被加速，與原子或分子產生離

子化、激發鬆弛、分解等碰撞反應。由於電漿中充滿著大量高反應性、高能量的氣

體團，可以使反應速率提升並提供有效的反應途徑，因此在許多製程都有其應用。

近年來，電漿生成於溶液或與溶液接觸的環境中的水溶液電漿系統開始受到大家

的關注，有別於一般操作在低壓環境的非熱平衡電漿，它具備低設備成本與高操作

彈性等優勢。此系統的電漿生成於固、液、氣的三相介面上，反應的過程中會釋放

出紫外線、高震波及大量的高反應物質，例如：氫氧自由基、氧原子、臭氧、過氧

化氫，其高反應的特性被應用在許多領域，包含汙染物降解、生醫滅菌、表面處理、

奈米材料合成。目前大家對於水溶液電漿的生成機制尚未完全了解，原因是電漿粒

子在液體中的碰撞頻率相當頻繁，使得物質與熱量在相與相之間的傳遞難以預測，

且不同時間尺度的反應間複雜的交互作用關係，更加深了分析的困難程度。為了進

一步探討水溶液電漿的基礎物理與化學性質，尋找合適的檢測與分析方法來進一

步探討水溶液電漿複雜的行為是我們必須克服的挑戰。在眾多的檢測水溶液電漿

的方法中，電漿放射光譜因為操作容易且機動性高，是目前使用最廣泛的非侵入式

原位測量的方法。 

近年來，隨著大量資料的積累、運算速度的提升、演算法的突破，人工智慧開

始開始獲得大量的關注，而被廣泛應用於許多領域，例如：語音辨識、圖像辨識、

醫療診斷、無人自駕車，其中又以 AlphaGo 在圍棋上取得的成功最廣為人知。

AlphaGo 使用的神經網路為實踐人工智慧的深度學習的演算法，它可以從大量的

資料中挖掘有意義的資訊，並藉由多變數分析與非線性轉換，來達到迴歸或分類的

目的。我們期望將深度學習的模型應用於電漿光譜之分析，藉此處理光譜中特徵峰

間複雜的協同效應，並建立光譜與電漿性質間的關係。 
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 研究動機與目標 

 

由於電漿的行為相當的不穩定，且放光強度會隨時間與空間變化，我們無法由

線性迴歸單一特徵峰的強度得到水溶液電漿的性質。此外，由於光譜中的譜線來自

於溶液中生成的原子或分子的躍遷，且容易受到溶液性質、氣體氛圍、金屬電極所

影響，例如導電度、pH、氣氛種類、電極極性，我們的目標是利用放射光譜中的特

徵峰來檢測電漿環境的變化。受限於模擬電漿行為需要符合許多嚴謹的假設，目前

的研究僅利用單一特徵峰的寬度變化，來得到電子密度及氣體溫度等少數的電漿

性質。我們期望從大量的資料中找出高維光譜與電漿性質間複雜的關係，因此將深

度學習應用於電漿光譜之分析。 

本論文透過高效率的電漿光譜平台來收集訓練模型的資料，並建立三種深度

學習的模型，包括人工神經網路、卷積神經網路、卷積自編碼機。據我們所知，目

前在電漿的領域中極少出現卷積神經網路、卷積自編碼機的研究，然而分析化學在

2017 年左右已經陸續發表相關的光譜研究，並展示出不錯的成果，因此我們的目

標是將此新穎的分析方法應用於電漿光譜的分析，並探討訓練模型會遇到的問題

與可能的潛在應用。 

 

 論文總覽 

 

本論文的第一章為緒論，對水溶液電漿與檢測方法進行簡介，並闡述研究的動

機與目標。第二章為文獻回顧，首先介紹水溶液電漿系統、檢測方法，接著簡介機

器學習，並針對深度學習模型的訓練步驟、架構、防止過擬合的方法進行介紹，最

後是整理 ANN 與 CNN 的相關文獻，並說明模型的解釋性與轉移性。第三章為實

驗設備與深度學習使用的資料庫、模型。第四章為實驗結果與討論，首先利用 ANN

討論標籤的重要性、資料洩漏與防止過擬合的方法、黑盒子，接著利用 CNN 進行

即時偵測、透過輸出的特徵圖及 Grad-CAM 進行視覺化、將遷移學習應用在 1D 光

譜，最後利用 CAE 進行異常偵錯。第五章為結論與未來展望。第六章為參考文獻。 
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第 2 章 文獻回顧 

 

 電漿之簡介 

 

1. 電漿的生成機制 

電漿為物質之第四態，是由中性的原子或分子、電子、離子、激發態粒子、自

由基所組成的電中性離子氣體。電漿生成的機制是透過對系統施以高電壓，電子受

到電場的作用被加速，與原子或分子產生碰撞反應，若是碰撞能量大於軌道的束縛

能，就會有更多的電子與離子便會被游離出。此一連串的離子化(Ionization)反應又

稱為電子雪崩效應(Electron avalanche)，電子雪崩效應在維持電漿的穩定性扮演關

鍵的角色。除了離子化外，激發鬆弛(Excitation-Relaxation)及分解(Dissociation)也是

相當重要的碰撞反應。激發鬆弛為中性的原子或分子吸收碰撞能量後，從基態躍遷

到高能階，並在回到低能階或基態的過程中，將能量以光子的形式釋放出來。在半

導體製程中，由於不同的反應物有其特定的放光波長，因此可以利用放光顏色的變

化來偵測蝕刻終點。分解反應為中性分子的化學鍵被加速電子打斷，產生帶有不成

對電子的自由基，自由基具有高反應性，可以提供蝕刻、化學氣相沉積等製程更高

效率的反應途徑。離子化、激發、鬆弛、分解等碰撞反應列舉於表 2.1。在電漿環

境中，充滿著大量高反應性、高能量的氣體團，可以使反應速率提升並提供有效的

反應途徑，因此在許多領域都有其應用，如：汙染物降解 1, 2、生醫滅菌 3-5、奈米

材料合成 6, 7、分析化學 8, 9。 

表 2.1 電漿之重要反應機制 

Reaction Mechanism 

離子化(Ionization) 𝑒𝑒− + 𝐴𝐴 → 𝐴𝐴+ + 2𝑒𝑒− 

激發(Excitation) 𝑒𝑒− + 𝐴𝐴 → 𝐴𝐴∗ + 𝑒𝑒− 

鬆弛(Relaxation) 𝐴𝐴∗ → 𝐴𝐴 + ℎ𝑣𝑣 

分解(Dissociation) 𝑒𝑒− + 𝐴𝐴𝐴𝐴 → 𝐴𝐴 + 𝐴𝐴 + 𝑒𝑒− 
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2. 帕邢定律 (Paschen’s law) 

游離反應為維持電漿之重要機制，加速電子所需的電場通常是藉由在電極施

加電壓來提供，而能夠使氣體崩潰之最小電壓又稱為崩潰電壓(Breakdown voltage, 

Vb)。崩潰電壓與電極間距(d)、氣體壓力(p)之間的關係可以由帕邢定律來描述，如

式 2-1。其中，A、B 為與氣體種類相關之常數，γse為二次游離係數。 

 𝑉𝑉𝑏𝑏 = 𝐵𝐵(𝑝𝑝 ∙ 𝑑𝑑)

ln[𝐴𝐴(𝑝𝑝 ∙ 𝑑𝑑)]−ln�ln�1+1 𝛾𝛾𝑠𝑠𝑠𝑠� ��
 式 2-1 

圖 2.1 為不同氣體之 Paschen curve10，曲線的右端為高氣體壓力或電極間距大的情

形：在高氣壓下，氣體的平均自由徑(Mean free path)較短，高碰撞頻率使電子無法

累積足夠的游離能量，電極間距過大會降低電場強度，使崩潰電壓上升；曲線的左

端為低氣體壓力或電極間距小的情形：在低氣壓或電極間距小時，電子在移動的過

程中不易與氣體分子碰撞且加速距離不足，使崩潰電壓上升。 

 

3. 電漿的分類 

電漿依壓力的操作範圍可以分為非熱平衡電漿(Non-thermal plasma)及熱平衡

電漿(Thermal plasma)11，如圖 2.2。在低壓的操作條件下，氣體分子有較長的平均

自由徑與較低的碰撞頻率，電子無法透過碰撞將能量轉移給氣體分子，使電子溫度

(𝑇𝑇𝑒𝑒)大於氣體分子溫度(𝑇𝑇𝑔𝑔 )，導致電漿不容易達到熱平衡，故非熱平衡電漿又稱為

低溫電漿(Cold plasma)。低壓電漿的離子化程度通常遠小於 1%，具有高均勻性與

穩定性，然而必須批次生產、固定的腔體大小及高設備成本限縮其應用的彈性；隨

著操作壓力的提升，電子與氣體間碰撞的頻率增加，電漿逐漸趨於熱平衡的狀態

(𝑇𝑇𝑒𝑒~𝑇𝑇𝑔𝑔)，其溫度可達數千 K。常壓電漿相較於低壓電漿有更高的操作彈性，然而

穩定性低及無法產生均勻且大面積的電漿是其面臨的挑戰。 

雖然電漿在常壓下是處於熱平衡狀態，但還是可以透過改變操作條件 12，如：

電源模式、電極間距、氣體滯留時間、氣體種類與組成，使系統由熱平衡電漿轉變

為非熱平衡電漿。常見之非熱平衡電漿系統包括：介電質放電(Dielectric barrier 

discharge, DBD)13、暈光放電(Corona discharge)14、輝光放電(Glow discharge)15、噴

流式大氣電漿(Atmospheric pressure plasma jet, APPJ)16、水溶液電漿 17, 18。 
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圖 2.1 不同氣體之 Paschen curve10。 

 

 
圖 2.2 在不同操作壓力下電子溫度(Te)與氣體溫度(Tg)之曲線 11。 
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 水溶液電漿之簡介 

 

水溶液電漿為常壓之非熱平衡電漿系統，電漿生成於溶液或與溶液接觸的環

境中，在反應的過程中會釋放出紫外線(UV radiation)、高震波(Shock wave)19 及大

量的高反應物質 20，如：氫氧自由基(OH·)、氧原子(O)、臭氧(O3)、過氧化氫(H2O2)…

等，如圖 2.3 所示。雖然水溶液電漿已經被廣泛應用於許多領域，如：有機汙染物

分解、消毒殺菌、金屬表面處理、奈米材料合成、生物組織切除等，目前對於其生

成之機制和多相介面上之物理與化學反應尚未完全了解，其原因如下：(1) 相較於

氣相中的電漿而言，溶液的密度比氣體高 1000 倍，造成游離化的過程中產生更頻

繁的碰撞(~ns)，而多個粒子間的碰撞使離子化的步驟變得更繁複；(2) 電漿生成於

固相(金屬電極)、液相(水溶液)和氣相(氣泡或氣膜)的三相界面上 21，使得物質與熱

量在相與相之間的傳遞更加難以預測，如圖 2.4；(3) 水溶液電漿中包括許多不同

時間尺度的反應(s~ps)22，當中牽涉複雜的交互作用與耦合關係，使水溶液電漿系

統仍存在許多不確定性。因此，穩定控制電漿的生成與尋找合適的檢測與分析方法，

是進一步探討水溶液電漿之基礎性質所需克服的挑戰。 
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圖 2.3 水溶液電漿之反應機制與生成物 23。 

 

 

 
圖 2.4 電漿與水溶液在交介面間的質傳與熱傳反應 24。 
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2.2.1 水溶液電漿之系統 

 

水溶液電漿依據電極與溶液的配置方式與電漿生成的機制，可以歸類成三種

模式 18，分別為：直接在液相中放電、在與溶液接觸之氣相中放電、在氣泡中放電，

如圖 2.5(a)、(b)、(c)所示，以下就不同的水溶液電漿系統進行介紹。 

 

1. 直接在液相中放電 (Direct liquid phase discharges) 

直接在水溶液中產生電漿為高動態且高暫態的放電行為，電漿的驅動方式是

在針尖電極與針尖電極(Pin-to-pin)25 或針尖電極與平板電極(Pin-to-plate)26 間施以

可調整頻率的高電壓脈衝波 27，藉此在針尖電極形成絲狀放電或電暈放電，其放電

持續的時間通常在微秒至奈秒之間。直接在溶液中形成電漿的機制目前尚無確切

的理論，An 等人 28 發現在 10 微秒的高壓脈衝波週期內，可以觀察到兩階段的絲

狀放電行為，如圖 2.6。首先在電極表面形成的氣泡內產生短暫的樹叢狀絲狀放電

(Bushlike streamer)，接著電漿穿過氣泡直接在溶液中形成二次絲狀放電

(Filamentary streamer)，推測電漿生成的機制與焦耳加熱(Joule heating)產生的氣泡

有關。然而，Starikovskiy 等人 29 在針尖電極與平板電極間以奈秒的高壓脈衝波來，

在高速攝影系統下並沒有觀察到氣泡的生成，原因是放電時間太短使氣泡來不及

在表面形成，推測強大的電場(~220 MV cm-1)才是電漿直接在液相中生成的原因。 

 

2. 在與溶液接觸之氣相中放電 (Discharges in the gas phase with liquid electrode) 

有別於另外兩種水溶液電漿系統的電極皆沒入水中，電極的配置通常是針尖

電極在空氣中，水溶液的液面為接地電極，對兩個距離非常短的電極(~mm)施加直

流電，便可以觀察到在針尖與液面間形成上窄下寬的輝光放電(Glow discharge)或

火花放電(Spark discharge)。在空氣中形成的電漿會擴散或對流至溶液表面，並在氣

液介面引發複雜的反應 30，例如：加熱、濺射、電解與蒸發等。Shirai 等人 31以銅

金屬做為陰極、水溶液做為陽極，發現改變電流大小、電極間距、氣氛種類、溶液

之溫度與電度等，都會對電漿的行為和外觀造成影響。Bruggeman 等人 32 發現電
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漿的放電行為會被電極極性所影響，當圓錐狀不銹鋼電極為陰極，水溶液為陽極，

電漿為穩定的輝光放電，其放光較弱且在空間上分布較均勻，如圖 2.7(a)−(d)；當

電極反置時，電漿為不穩定的絲狀放電，光譜上可以觀察到較強的 OH(A-X)及 Hα

特徵峰，推測其原因與陰極加熱(Cathode heating)有關，如圖 2.7(e)−(h)。 

 

3. 在氣泡中放電 (Discharges in bubbles in liquids) 

氣泡中放電為多相的電漿系統，藉由對水溶液施加直流或交流電壓，氣泡或氣

膜內的氣體在強電場的作用下游離，並在氣液介面產生電漿。與液相放電相比較，

由於氣體為低密度之介質，電子有足夠的距離加速產生碰撞反應，因此崩潰電壓較

低，且與氣相中產生電漿相比，由於氣泡本身就散佈在溶液中，使電漿中的活性物

質更容易在氣液相間擴散。此系統依據氣泡的來源可以分為兩種模式：(1) 溶液受

電流加熱汽化而產生氣泡，如圖 2.8(a)−(b)；(2) 由外部通入之氣體至溶液中形成

氣泡，如圖 2.8(c)，以下分別就兩種氣泡內生成電漿的模式進行介紹。 

在第一種模式中，氣泡生成在與溶液接觸的電極尖端或毛細管內，其原理是透

過限制電極或溶液通道的截面積大小，來提升局部的電流密度，使氣體因焦耳加熱

(Joule heating)或電解等反應而產生(e.g., H2O, H2, O2)，當氣泡兩端之電壓差夠大時，

電漿可以在電場的作用下產生。Bruggeman 等人 33 使用石英毛細管包覆鎢線作為

陽極，氯化鉀溶液為接地電極，並以直流電源供應器來施加電壓。結果顯示當溶液

的導電度高於特定的臨界值時，可以觀察到電漿生成於電極表面的氣泡內，原因是

溶液的導電度增加時，歐姆電流也會跟著提升，使鎢電極附近的局部加熱效應更顯

著，有助於維持氣泡的生成。Bruggeman 等人 34 亦嘗試將兩個鋁電極分別置於由

毛細管連通的兩個溶液儲存槽中，並對氯化鈉溶液施加直流電壓，可以觀察到溶液

在毛細管中被加熱而產生氣泡，並在氣泡中產生電漿，如圖 2.9。此模式較外部提

供氣體方便，但是有氣體組成控制不易的缺點。 

在第二種模式中，氣泡由外部供給，可為毫米的氣泡 35 或 100 微米以下的氣

泡細沫 36。Tachibana 等人 21 將氮氣、氬氣、氦氣通入溶液作為氣泡，結果顯示電

漿的行為與氣體的種類有關，在氮氣中電漿沿著氣泡的表面生成，並呈絲狀放電，

如圖 2.10(a)；在稀有氣體中，電漿則是均勻產生於氣泡的腔體中，如圖 2.10(b)−(c)。 



doi:10.6342/NTU202102107

 10 

 

 
圖 2.5 水溶液電漿系統之分類 (a) 直接在液相放電；(b) 在與溶液接觸之氣相

中放電；(c) 在氣泡中放電 23。 

 

 

 
圖 2.6 在 10 微秒的高壓脈衝波內絲狀放電生成的過程 28。 
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圖 2.7 在不同電極極性下電漿之放電行為，右下角為 CCD 的曝光時間。(a)−(d) 

針尖為陰極，水溶液為陽極；(e)−(h) 針尖為陽極，水溶液為陰極 32。 

 

 

 

圖 2.8 在溶液的氣泡中產生電漿之常見的實驗裝置圖。(a)−(b) 自主產生之氣

體；(c) 外部提供之氣體 17。 
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圖 2.9 在氣泡中產生電漿 34。 

 

 

 

圖 2.10 不同氣氛下電漿之放光照片，(a) 氮氣；(b) 氬氣；(c) 氦氣 21。   
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2.2.2 水溶液電漿之檢測方法 

 

為了進一步探討水溶液電漿的基礎物理與化學性質，許多方法被用於檢測水

溶液電漿的光學性質、電性、在氣相或液相中生成的物質，包括：放射光譜(Optical 

emission spectroscopy, OES)、電流電壓圖(Current−voltage curve)、雷射誘發螢光

(Laser induced fluorescence, LIF)、質譜法(Mass spectrometry, MS)等。由於水溶液電

漿具有高度暫態且對於環境高度敏感的特性，目前的檢測主要以非侵入式的原位

測量(in-situ)方法，來即時即地檢測電漿的行為，以下就上述提到的方法進行介紹。 

 

放射光譜 

放射光譜為原子或分子由激態回到低能階時，釋放出的特徵放光所組成的譜

線，由於在操作容易且機動性高，是目前使用最廣泛的電漿檢測方式。在定性上，

我們可以利用放射光譜中的特徵峰的波長位置，來檢測電漿中形成的物質或引發

的反應。圖 2.11 為蒸餾水的電漿放射光譜，可以觀察到 OH(A-X)、巴爾默系列

(Balmer series: Hα, Hβ, Hγ, …)、O 等特徵峰，其放光的來源可能為汽化或電解生成

之 H2O、H2、O2。在定量上，由於水溶液電漿生成於液氣固的三相介面，電漿之放

光容易受到溶液性質、氣體氛圍、金屬電極所影響，如：導電度 37、pH36、氣氛種

類 38、電極極性 39 等，且進行電漿參數的模擬時需要符合許多嚴謹的前提假設，因

此目前水溶液電漿的研究 40 大多是利用 Hα 或 Hβ 的增寬(Broadening)來得到電子密

度及氣體溫度。 

 

電流電壓圖 

在氣泡中放電的系統中，水溶液受到電極加熱而汽化，產生微小的氣泡附著於

電極的表面，當電極表面完全被聚集的氣泡覆蓋住時，施加電壓於氣泡兩端，電漿

便會在氣泡內生成。從氣泡成核到形成電漿的過程中，溶液的阻抗會隨氣泡的成長

而變化，間接的影響系統的電流大小 41。Chang 等人 42 透過同步電流電壓圖與光電

倍增管(PMT)，分析電漿生成的時間點及氣泡的動態行為。Fascio 等人 43 發現在氣
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泡生成的初期，電壓與電流呈線性的關係(A−B 區)；當氣泡逐漸累積並在電極表面

形成氣膜時，因為電阻上升，電流增加幅度變緩(B−C 區)；超過崩潰電壓後，電漿

在氣泡中形成，電流急遽下降，並隨電壓上升而趨於穩定(C−D−E 區)，如圖 2.12。 

 

雷射誘發螢光 

氫氧自由基為水溶液電漿中的高氧化電位(Oxidation potential)物質，具有相當

高的化學活性與反應速率，在分解水中的汙有機染物及消毒滅菌等領域都備受重

視。由於氫氧自由基的生命週期非常短 (~10-9 sec)，且傾向透過再結合

(Recombination)產生過氧化氫分子，因此發展即時即地的氫氧自由基檢測技術相當

關鍵。雷射誘發螢光法在偵測自由基的方面是相當成熟的技術，利用準分子雷射

(Excimer laser)來激發電漿產生的氫氧自由基，並使用鏡面反射激發物質釋放出的

螢光，在與雷射光垂直方向的位置以增強電荷耦合元件(ICCD)或 PMT 來收集螢光

訊號。此方法的缺點是光線校準不容易，且經常只能激發單一能階的躍遷。

Kanazawa 等人 44 使用雷射薄片(Laser sheet)來激發水面上方形成的氫氧自由基，並

由極短曝光時間的 ICCD 拍攝強度隨時間衰減的 LIF 影像，如圖 2.13。 

 

質譜法 

在水溶液電漿中，透過離子化及結合分解反應會形成許多正負離子，帶電粒子

進入質譜儀會受到磁場的影響，產生與行進方向垂直的力而開始旋轉，由於不同荷

質比(m/q)的帶電粒子有不同的旋轉半經，因此可以藉由調整適當的磁場強度來篩

選電漿中的離子。質譜法可以使用感應耦合電漿(Inductively coupled plasma, ICP)或

電容耦合電漿(Capacitively coupled plasma, CCP)作為離子源，具有極佳的靈敏度與

低偵測極限，缺點是價格昂貴且無法辨別相同荷質比的物質。Bruggeman 等人 45 在

常壓射頻電容耦合反應器中通入氦氣與水氣的混合氣體，並使用質譜儀來測量電

漿中的離子通量。圖 2.14 中可以發現，在 330 ppm 的水氣濃度下，氦氣因為有較

高的游離位能(Ionization potential)，因此幾乎沒有出現在質譜中，電漿主要產物為

H3O+；隨著水氣濃度提升至 3790 ppm，離子間的水合作用變得顯著，產物以高荷

質比的 H3O+(H2O)4 為主。 
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圖 2.11 蒸餾水之電漿放射光譜 33。 

 

 

 
圖 2.12 電漿形成於氣泡的過程中，電壓與電流之變化圖 43。 
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圖 2.13 30 個高壓脈衝波疊加出隨時間變化的 LIF 影像，脈衝波週期為 50 μs，

ICCD 的曝光時間為 100 ns44。 
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圖 2.14 在 330 ppm 及 3790 ppm 水氣在氦氣中的濃度下，電漿生成之正電離子

的相對產率圖 45。 
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 機器學習 (Machine Learning, ML) 

 

2.3.1 機器學習之簡介 

 

水溶液電漿之生成在固相(金屬電極)、液相(水溶液)和氣相(氣泡或氣膜)的三

相界面上，其中牽涉的反應相當複雜且難以預測，目前為止沒有一套完整的理論可

以含括電漿中所有的物理及化學現象。此外，電漿的行為相當的不穩定 46，且放光

強度會隨時間與空間變化 47，因此我們無法由線性迴歸單一特徵峰的強度得到溶

液的性質。我們希望透過機器學習來分析光譜上不同特徵峰間的協同效應，藉此解

析光譜與電漿溶液性質間非線性 48 的關係。 

在過去幾年人工智慧(Artificial intelligence, AI)在許多領域取得巨大的突破，如：

語音辨識 49、圖像辨識 50、醫療診斷 51、分子模擬 52, 53、無人自駕車 54 等，其原因

可以歸功於以下三點 (1) 網際網路與雲端平台的快速發展，使資料的儲存與取得

更加便利，而在這數十年間積累了大量可以被用來分析的數據；(2) 個人電腦

(Personal Computer, PC)與圖形處理器(Graphics Processing Unit, GPU)的普及化，加

速矩陣運算的速度，使訓練時間大幅縮短；(3) 演算法不斷地創新與突破，且最新

的論文、框架(e.g. Tensorflow)的程式碼在開放的平台供研究員瀏覽下載，縮短了開

發的週期。與人工智慧有關的例子中，最廣為人知的是 2016 年 3 月由 Google 

DeepMind 開發的 AlphaGo55 透過決策樹及卷積神經網路等演算法，從數十萬張棋

譜挖掘可用知識，並輔以強化學習(Reinforcement learning, RL)56 尋找最佳的策略，

最終以四比一擊敗職業九段棋王李世乭，顯示出只要有足夠且具代表性的資料，機

器就可以從中學習甚至超越專家。這提供我們無限的想像空間，以往認為遙不可及

的事情在未來都有可能實現。 

機器學習(Machine learning, ML)為人工智慧的一個子領域，如圖 2.15 所示。

機器學習的主要目標是在一個複雜的系統中，透過觀察輸入資料(x1, x2, x3,…,xn)和

輸出資料(y)間的關係，自動開發出難以被人類定義的函式 f，進而透過公式達到預

測分析的目的，如式 2-2： 
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 𝑦𝑦 = 𝑓𝑓(𝑥𝑥1, 𝑥𝑥2, … , 𝑥𝑥𝑛𝑛) 式 2-2 

以語音辨識為例，若存在一個語音辨識的函式，我們就可以透過一段聲音訊號，辨

識出電話另一端說話者的身分，函式(f)扮演的角色就是將輸入之聲音(x)對應到代

表說話者身分(y)的文字空間中。 

機器學習依據訓練時資料是否被標記，分為監督式學習(Supervised learning)和

非監督式學習(Unsupervised learning)。在監督式學習中，機器學習的目標是建立資

料與標籤(Label)的關係，其中，依據標籤為連續值或離散值，可以將演算法分為迴

歸問題(Regression)或分類問題(Classification)；在非監督式學習中，使用之資料沒

有對應的標籤，主要透過降維(Dimension reduction)或集群(Clustering)等方法，將高

維資料投影到低維空間中，藉此降低資料的複雜程度，以尋找資料間的差異與隱藏

之特徵。其中，部分演算法(e.g., AutoEncoder)會進一步將擷取出的特徵還原產生新

的資料，達到生成(Generation)之目的。常見的機器學習演算法依標籤方式與輸出目

標，整理於圖 2.16、表 2.2。 

本研究著重於深度學習(Deep Learning, DL)的演算法，其中包括：人工神經網

路(Artificial neural network, ANN)、卷積神經網路(Convolutional neural network, 

CNN)、自編碼機(AutoEncoder, AE)等，並將神經網路應用在水溶液電漿光譜之分

析，以下就神經網路的訓練方式進行介紹。 
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圖 2.15 人工智慧、機器學習與深度學習之關係圖。 

                                                      

                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                                            

 

圖 2.16 機器學習常見之演算法。 
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表 2.2 機器學習常見之演算法 

演算法 
(Algorithm) 

監督式/非監督式學習 
(Superviesd learning/ 

Unsupervised learning) 

迴歸/分類/降維/集群/生成 
(Regression/Classification/ 

Dimensional Reduction/ 
Clustering/Generation) 

Principal component 
analysis (PCA)57 

Unsupervised learning Dimensional reduction 

AutoEncoder (AE)58  Unsupervised learning 
Dimensional Reduction 

/Generation 

K-means clustering59 Unsupervised learning Clustering 

T-distributed stochastic 
neighbor embedding (t-

SNE)60 
Unsupervised learning Clustering 

Generative adversarial 
network (GAN)61 

Unsupervised learning Generation 

Long short-term memory 
(LSTM)62  

Supervised learning/ 
Unsupervised learning 

Regression/Classification/ 
Generation 

Logistic regression 
(LogReg)63 

Supervised learning Classification 

Linear discriminant analysis 
(LDA)64 

Supervised learning Classification 

Partial least squares (PLS)65  Supervised learning Regression/Classification 

Support vector machine 
(SVM)66  

Supervised learning Regression/Classification 

Artificial neural network 
(ANN)67  

Supervised learning Regression/Classification 

Convolutional neural 
network (CNN)68  

Supervised learning Regression/Classification 

K-nearest neighbors 
(KNN)69  

Supervised learning Regression/Classification 

Random forest (RF)70 Supervised learning Regression/Classification 

Gradient boosting (GB)71  Supervised learning Regression/Classification 
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 深度學習 (Deep Learning, DL) 

 

2.4.1 深度學習之簡介 

 

上一節提到，機器學習最終的目標為尋找一個函式 f，透過函式 f 提供線性或

非線性的轉換，對於任意的輸入資料 x1, x2, x3,…,xn，輸出其預測值或分類。以下說

明訓練深度學習模型之函式 f 所需之步驟，訓練模型包括四個步驟，分別為資料的

前處理、設定模型的架構與超參數、定義損失函數、最佳化參數，第五個步驟為驗

證模型的預測能力，如圖 2.17 所示，以下依序介紹各個步驟的內容。 

 

1. 資料的蒐集與前處理(Preprocessing) 

在訓練神經網路的過程中，模型會根據提供的資料來調整內部的參數，因此清

楚的定義出問題，並準備充足且具代表性的資料相當的重要。一般而言，我們會將

資料向量化(Vectorization)，並以張量(Tensor)的形式來表示，舉例來說：光譜在不

同波長的強度可用 1D 張量表示、影像資料在不同像素的亮度則可以用 2D 張量表

示。常見的資料前處理方法包括：(1) 以手動或自動的標註方式，給予資料合適的

標籤 72；(2) 移除離群值(Outlier)73，避免模型擬合到異常或不相關的資料；(3) 對

資料正規化(Normalization)74 或標準化(Standardization)75，以加速模型的收斂速度和

提升精確度；(4) 補上資料中的缺失資料(Missing data)。 

 

2. 建立模型與設定超參數(Model and Hperparameter) 

準備好訓練資料後，依領域知識(Domain knowledge)和問題的複雜程度，決定

帶有未知權重(Weights: ω1,ω2,ω3,…,ωk)和未知偏差(Bias: b1, b2, b3,…,bm)的神經網路

的架構，其中權重和偏差即為此模型的參數。模型的架構取決於超參數的選擇，包

含卷積層與池化層的層數和長度、隱藏層的層數和神經元數量等，如果模型過於簡

單或的參數量遠小於訓練資料量，會使訓練誤差無法降低，此現象為擬合不足
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(Underfitting)；相反的，如果使用過於複雜的模型或參數量遠大於訓練的資料量，

訓練時模型可以準確的預測訓練資料，但在測試新資料的表現卻很差，此現象為過

擬合(Overfitting)76。為了避免上述情形發生，選擇適當的模型容量並搭配防止過擬

合的方法相當重要。 

 

3. 定義損失函數(Loss function) 

一旦決定了模型的架構，輸入資料與初始參數運算後，可以得到模型的輸出值

𝑦𝑦�，由於模型尚未最佳化，模型之預測值𝑦𝑦�與實際值 y 間存在誤差，因此我們需要

定義損失函數做為衡量模型是否訓練完成的指標(Metrics)。在訓練過程中以損失分

數做為回饋訊號，由優化器(Optimizer)微調參數使損失函數最小化。損失函數之選

擇與輸入資料的標籤類型有關，迴歸問題常見之損失函數為可微分(Differentiable)

之均方差(Mean square error, mse)和平均絕對誤差(Mean absolute error, mae)；分類

問題的通常使用 One-hot 對資料進行編碼，依二元分類或多元分類分別使用二元交

叉熵(Binary crossentropy)或分類交叉熵(Categorical crossentropy)等損失函數。 

 

4. 最佳化參數(Optimization) 

確定模型的架構後，在不同的(ω,b)組合下，根據上一步驟所定義的損失函數

可以得到不同的誤差值(Loss)，訓練的目標即是在損失平面(Loss surface)上找到一

組(ω*,b*)，使誤差值最小化，公式如下： 

 𝜔𝜔∗, 𝑏𝑏∗ = 𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎 𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚
𝜔𝜔,𝑏𝑏

𝐿𝐿  式 2-3 

一般使用梯度下降法(Gradient descent)68 來更新模型的參數，首先隨機選定一

個(ω0,b0)的初始位置，如：依照常態分布(Gaussian distribution)生成權重的初始值，

模型收斂的方向與速度與初始位置的選擇有關，要避免使用過大或過小的權重初

始值，以避免梯度消失(Vanishing gradient)或梯度爆炸(Exploding gradinet)等情形發

生。接著，利用反向傳播法(Backpropagation)77 計算在初始位置上 L 對 ω和 b 的微

分值，也就是初始點在損失平面上的切線斜率，如果
∂𝐿𝐿
∂ω

或
𝜕𝜕𝐿𝐿
𝜕𝜕𝑏𝑏
是負值則增加 ω0 或 b0，

∂𝐿𝐿
∂ω

或
𝜕𝜕𝐿𝐿
𝜕𝜕𝑏𝑏
是正值則減少 ω0 或 b0，透過反覆迭代(Iteration)來調整權重和偏差值，直到
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無法再降低預測值與實際值間的誤差為止，公式如下： 

 𝜔𝜔1 = 𝜔𝜔0 − 𝜂𝜂 𝜕𝜕𝐿𝐿
𝜕𝜕𝜔𝜔

|𝜔𝜔=𝜔𝜔0,𝑏𝑏=𝑏𝑏0  式 2-4 

 𝑏𝑏1 = 𝑏𝑏0 − 𝜂𝜂 𝜕𝜕𝐿𝐿
𝜕𝜕𝑏𝑏

|𝜔𝜔=𝜔𝜔0,𝑏𝑏=𝑏𝑏0  式 2-5 

式 2-4、式 2-5 中的 η 為學習率(Learning rate)，為神經網路最重要的超參數之

一，學習率會控制模型參數的更新速度，其值通常介於 0 和 1 之間。訓練神經網路

時，可以用十倍為一個單位(e.g., 0.1, 0.01,…, etc.)來嘗試合適的學習率，學習率大

僅需較少的訓練週期(Epoch)，學習率小則需要在訓練週期中加入批次(Batch)的概

念來增加迭代的次數。其中，小批梯度下降(Mini-batch gradient descent)結合了批梯

度下降(Batch gradient descent, BGD)和隨機梯度下降法(Stochastic gradient descent, 

SGD)的優點，訓練所需的時間短且迭代之次數多、方向隨機。批次量為一個超參

數，通常設定為 2 的冪次方(e.g., 2, 4, 8,…,etc.)，以便在 GPU 上進行記憶體之配置。

值得注意的是，若使用原始的梯度下降法可能會使訓練無法抵達終點，可以藉由自

動調整學習速率或加入動量(Momentum)等方法，來得到更好的訓練結果，如

Adam78 優化器。 

 

5. 驗證模型成效 

模型的參數經過調整與最佳化後，若訓練誤差依然很大，可能存在模型偏差

(Model bias)或尚未找到最佳化的方法，可以嘗試使用更複雜的模型或其他超參數

的組合。訓練模型的最終目標不僅是獲得低的訓練誤差值，而是在測試階段也能準

確的預測沒有參與訓練過程的資料。一般而言，測試誤差會略高於訓練誤差，但如

果測試誤差遠大於訓練誤差，可嘗試用以下的方法來防止過擬合：(1) 檢視訓練資

料與標籤間是否有資料不匹配(Data mismatch)的情形；(2) 驗證集(Validation dataset)

和測試集(Testing dataset)不應該混雜到訓練資料(Training dataset)中，而產生資料洩

漏(Data leakage)79 的情形；(3) 增加訓練資料或縮小模型容量；(4) 模型中加入權種

常規化(Weight regularization)、丟棄法(Dropout)80、Early Stopping81；(5) 以領域知

識作為出發點，判斷使用之前處理方法是否合理。當訓練集及測試集的誤差均低於

可接受之範圍，即代表訓練完成的模型具普適性(Generalizaiotn)。 
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圖 2.17 訓練與驗證深度學習模型之流程圖。 
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2.4.2 人工神經網路 (Artificial neural network, ANN) 

 

深度學習(Deep learninig, DL)為機器學習的子領域，其「深度」的命名來自於

常見的神經網路模型的架構，例如：人工神經網路(Artificial neural network, ANN)、

卷積神經網路(Convolutional neural network, CNN)、殘差神經網路(Residual neural 

network, ResNet)82 等，上述的演算法強調透過層(Layers)的疊加與運算，輸入的資

料經特徵提取可以逐步轉換成具意義的表示法。2014 年 ImageNet 大規模視覺辨識

挑戰賽(ILSVRC)83 中，脫穎而出的卷積神經網路 VGG1684 及 GoogleLeNet85 的層數

便多達 16 與 22 層，如圖 2.18、圖 2.19 所示。以下用全連接前饋神經網路(Fully-

connected feedforward neural network, FFNN)的架構，來說明資訊如何在各層間傳

遞。 

前饋神經網路為最簡單的人工神經網路，它是由互相平行的輸入層(Input 

layer)、隱藏層(Hidden layer)、輸出層(Output layer)組成的架構，各層是由神經元，

或稱節點(Node)組成，每層神經元的輸出為下一層神經元的輸入，如圖 2.20(a)。一

般而言，可以將神經網路拆解成三個部分：(1) 在輸入層中，資料會以張量的形式

進入神經網路，而資料的維度大小即為輸入層神經元的數目；(2) 在隱藏層中，神

經元會對接收到的訊號進行線性或非線性的轉換，並將透過激勵函數(Activation 

funtion)來過濾資訊。其中，隱藏層的層數與隱藏層中的神經元數均為超參數，可

藉由疊加多層的隱藏層來描述複雜的函數；(3) 在輸出層中，整合隱藏層之輸出值，

提供迴歸或分類的預測結果，而標籤的維度大小即為輸出層神經元的數目。 

神經網路中訊息的傳遞是透過神經元來進行，神經元的連接方式僅在層與層

之間，同一層內的神經元互不相連，因此訊息是由單向傳遞至輸出層，若前後層的

神經元完全連接在一起，則可稱為全連接層(Fully-connected layer)或密集層(Dense 

layer)。資訊的轉換及過濾是透過權重、偏差和激活函數來進行，如式 2-6： 

 𝑦𝑦𝑘𝑘 = 𝜑𝜑�∑ 𝑥𝑥𝑖𝑖𝜔𝜔𝑖𝑖𝑘𝑘 + 𝑏𝑏𝑘𝑘
𝑝𝑝
𝑖𝑖=0 � 式 2-6 

其中，xi 為第 N 層中的第 i 個神經元之輸出值，yk 為第 N+1 層中的第 k 個神經元

之輸出值，ωik為第 N 層中的第 i 個神經元和第 N+1 層中的第 k 個神經元間的權重
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值，bk 為第 N+1 層中的第 k 個神經元的偏差值，φ 為第 N+1 層中的第 k 個神經元

之激活函數，如圖 2.20(b)所示。神經元間連接的線段可視為神經元間的權重(ω)，

在初始化的步驟會給予一個正或負的隨機值，其值會影響訓練過程及最佳化的結

果，可以根據問題給定合適的初始值。接著，將連接到某一層中的第 k 個神經元的

所有權重值(ωik)和對應的輸入值(xi)相乘的總和，再加上偏差值(bk)，通過激活函數

的轉換，便可以得到第 k 個神經元的輸出值(yk)。其中，偏差值的初始值通常會設

定為常數，可以是零或極小的正值來避免訓練初期神經元的輸出為零。激勵函數的

選擇與神經元的位置和預測類型有關，常見的激活函數包括：Linear、Sigmoid、

ReLU86、Softmax 等。在隱藏層中，ReLU 為目前常用的激活函數，在迭代的過程

中當神經元的輸出小於零時，ReLU 會停止神經元的運作，使神經元間的連接稀疏

化(Sparsity)。此外，ReLU 還可以避免梯度消失，並加快模型的收斂速度 87，如式

2-7。在輸出層中，迴歸問題使用 Linear 來迴歸預測值，如式 2-8；二元分類問題使

用 Sigmoid 來得到 0 到 1 的機率預測值，如式 2-9；多分類問題則是使用 Softmax

輸出介於 0 和 1 間的機率，且所有神經元輸出之機率總和為 1，如式 2-10。值得注

意的是，迴歸問題和二元分類問題之輸出層由 1 個神經元組成，而多分類問題之

輸出層由多個神經元組成，其數目等於類別數量的總和。 

 𝑅𝑅𝑒𝑒𝐿𝐿𝑅𝑅(𝑥𝑥) = 𝑚𝑚𝑎𝑎𝑥𝑥(𝑥𝑥, 0) 式 2-7 

 𝐿𝐿𝑚𝑚𝑚𝑚𝑒𝑒𝑎𝑎𝑎𝑎(𝑥𝑥) = 𝑥𝑥 式 2-8 

 𝑆𝑆𝑚𝑚𝑎𝑎𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚𝑖𝑖(𝑥𝑥) = 1
1+𝑒𝑒−𝑥𝑥

 式 2-9 

 𝑆𝑆𝑖𝑖𝑓𝑓𝑜𝑜𝑚𝑚𝑎𝑎𝑥𝑥(𝑥𝑥𝑖𝑖) = 𝑒𝑒𝑥𝑥𝑖𝑖
∑ 𝑒𝑒𝑥𝑥𝑗𝑗 𝑁𝑁
𝑗𝑗=1

     𝑓𝑓𝑖𝑖𝑎𝑎 𝑗𝑗 = 1,2, … ,𝑁𝑁 式 2-10 

人工神經網路中大量的參數使其在複雜系統中，透過激活函數的組合來擬合

輸入與輸出資料間的關係，然而在資料不足的情況下會產生過擬合的情形，可透過

參數共享(Parameter sharing)或特徵選擇(Feature selection)來減少參數量，亦可在模

型中加入 L1 或 L2 常規化(Regularization)88、Dropout、Early stopping 來減緩過度

配適的問題，此部分在章節 2.4.5 會進一步做說明。此外，由於人工神經網路之計

算過程相當的繁雜且透明度低，因此也被稱做「黑盒子」，尋找具解釋力的方法或

模型對於理解神經網路的運作機制相當關鍵。 
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圖 2.18 VGG16 架構 84。 

 

 

圖 2.19 GoogleLeNet 架構 85。 

 

 

圖 2.20 (a) 前饋神經網路之架構 89；(b) 神經元運算示意圖。 
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2.4.3 卷積神經網路 (Convolutional neural network, CNN) 

 

卷積神經網路為感知(Perception)任務中，使用最普遍的深度學習模型，其架構

如圖 2.18、圖 2.19。人工神經網路與卷積神經網路最大的區別在於，前者使用全

連接密集層來學習輸入資料的「全域」特徵，後者在人工神經網路前方加入卷積層

(Convolutional layer)與池化層(Pooling layer)，以加強「局部」重要特徵的萃取，接

著將特徵圖(Feature map)攤平(Flatten)進入全連接層完成迴歸或分類的任務。全連

接層已在上一節中說明，以下就卷積層與池化層做介紹。 

卷積層是由多個卷積核(Kernel)，又稱過濾器(Filter)所組成，每個卷積核負責

一種基本特徵(e.g., 顏色, 紋理, 邊緣, 質地,…, etc.)的擷取，可以只對輸入資料中

重要的特徵進行萃取，過濾掉不重要的資訊。舉例來說，在第 N 層卷積層中，第

一個卷積核負責擷取眼睛的特徵、第二個卷積核負責擷取鼻子的特徵、第三個卷積

核負責擷取耳朵的特徵，接著將擷取到器官的特徵圖輸出到第 N+1 層卷積層做進

一步的萃取。隨著卷積層越來越高，輸入的資料會變得越來越模糊、抽象，而卷積

核學習的特徵圖案則是越來越複雜(e.g., 邊緣→眼睛)，以階層式(Hierarchical)的學

習放式將所有的局部特徵拼湊成高階的概念(e.g., 貓或狗)。 

特徵擷取是由卷積核在輸入資料的各個位置上，垂直或水平地滑動指定之步

伐(Stride)，並計算卷積核之權重與感受野(Receptive field)內數字的內積值。特徵圖

即是由卷積核的輸出值所構成，其維度大小被卷積核之超參數所決定，如：高度、

寬度、數量、步伐、填補(Padding)。如圖 2.21 中，6x6 的像素圖在步伐為 1、沒有

填補的情況下，經過 3 個核大小(Kernel size)為 3 的卷積核，輸出高和寬為 4、深度

為 3 的特徵圖。值得注意的是特徵圖的深度，又稱通道(Channel)數，是由卷積核數

來決定，且當感受野與卷積核特徵一致時，特徵圖會得到最大的響應值。圖 2.21

也充分展現卷積神經網路的兩大性質：(1) 學習到的特徵具平移不變性(Translation 

invariant)，不論斜線的特徵出現在左上角和右下角，都可以得到相同的辨識結果；

(2) 卷積核的參數具共享性(Weight sharing)，可以在不同感受野被重複共用，相反

地，人工神經網路的參數只在局部神經元做連接。卷積核的參數量計算方式如式 2-

11： 
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 𝑃𝑃𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑎𝑚𝑚𝑒𝑒𝑜𝑜𝑒𝑒𝑎𝑎 = 𝐾𝐾𝑒𝑒𝑎𝑎𝑚𝑚𝑒𝑒𝑙𝑙′𝑠𝑠 𝐷𝐷𝑒𝑒𝐷𝐷𝑜𝑜ℎ × (1 + 𝐾𝐾𝑒𝑒𝑎𝑎𝑚𝑚𝑒𝑒𝑙𝑙′𝑠𝑠 𝐻𝐻𝑒𝑒𝑚𝑚𝑎𝑎ℎ𝑜𝑜 × 𝑊𝑊𝑚𝑚𝑖𝑖𝑜𝑜ℎ) 式 2-11 

舉例來說，圖 2.21 中三個卷積核的總參數量為 3×(1+3×3)，共 30 個參數。一

般而言，資料經卷積層運算後會逐漸縮小，若要使輸出之特徵圖大小維持不變，可

以使用填補(Padding)。以 Zero padding 為例，若使用核大小為 N 的卷積核，填補

大小應設為
𝑁𝑁−1
2
，也就是在 6x6 像素圖的外圍多加一圈零，經核大小為 3 的卷積核

可以得到與原圖相同尺寸的特徵圖，如圖 2.22。我們依據是否使用填補法列出等

輸出之特徵圖的長寬公式，若未使用填補法，參考式 2-12；若使用填補法，則參考

式 2-13。 

 𝐻𝐻𝑒𝑒𝑚𝑚𝑎𝑎ℎ𝑜𝑜′ = 𝑊𝑊𝑚𝑚𝑖𝑖𝑜𝑜ℎ′ = 𝐻𝐻𝑒𝑒𝑖𝑖𝑔𝑔ℎ𝑡𝑡−(𝐾𝐾𝑒𝑒𝐾𝐾𝑛𝑛𝑒𝑒𝐾𝐾 𝑠𝑠𝑖𝑖𝑠𝑠𝑒𝑒−1)
𝑆𝑆𝑡𝑡𝐾𝐾𝑖𝑖𝑑𝑑𝑒𝑒

 式 2-12 

 𝐻𝐻𝑒𝑒𝑚𝑚𝑎𝑎ℎ𝑜𝑜′ = 𝑊𝑊𝑚𝑚𝑖𝑖𝑜𝑜ℎ′ = 𝐻𝐻𝑒𝑒𝑖𝑖𝑔𝑔ℎ𝑡𝑡
𝑆𝑆𝑡𝑡𝐾𝐾𝑖𝑖𝑑𝑑𝑒𝑒

 式 2-13 

池化層主要的功能是保留卷積層擷取到的特徵，並透過子採樣(Subsampling)來

縮小特徵圖，常用的池化方法包含最大池化(Max pooling)及平均池化(Average 

pooling)，其中，最大池化輸出選定範圍內數值的最大值，而平均池化則是輸出範

圍內數值的平均值，若選定的窗格的池化窗格大小恰好等於輸出特徵圖之大小，則

最大池化會等同於全局最大池化(Global max pooling, GMP)、而平均池化會等同於

全局平均池化(Global average pooling, GAP)。GAP 的概念由 Lin 等人 90 提出，在最

後一層卷積層後使用 GAP 可以省去 Flatten 和全連接層的需求，減輕過多參數可能

的過擬及擷取之特徵在全連接層消失等問題。池化層與卷積層最大的不同在於，池

化層不含參數且窗格普遍不會重疊。圖 2.23(a)、(b)為池化之示意圖，輸入 4x4 大

小的特徵圖，經 2x2 池化層以步伐為 2 的方式滑動，輸出之特徵圖的面積被壓縮

為原圖的四分之一；經全局最大池化或全局平均池化，輸出 1x1 之特徵圖。 

從上述圖像辨識的例子，我們可以發現卷積神經網路在擷取局部特徵時，會考

慮相鄰像素間的影響，且透過卷積層共享參數與池化層降維的特性可降低模型的

參數量，因此較人工神經網路不易產生過擬合的情形。總結來說，當我們關心的特

徵僅占輸入資料的一小部分，且其出現的位置可能在不同區域時，可以考慮使用卷

積神經網路來做深度學習。 
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圖 2.21 輸入資料經卷積層運算輸出特徵圖之示意圖。 

 

 

圖 2.22 Zero padding 之示意圖。 

 

 

圖 2.23 (a) 最大池化與平均池化；(b) 全局最大池化與全局平均池化。 
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2.4.4 自編碼機 (AutoEncoder, AE) 

 

自編碼機是一種不需要標記的非監督式演算法，有時也會被歸類在自監督式學習

(Self-supervised learning)。自編碼機與人工神經網路都是透過反向傳播來更新參數，

但是不同於迴歸或分類任務的目標是建立輸入資料與標籤的關係，自編碼機透過

編碼器(Encoder)與解碼器(Decoder)來找出輸入資料對應的特徵向量，並以提高輸

入資料的還原度為目標。如圖 2.24 所示，輸入的照片會先轉換成高維的向量並進

入編碼器中，編碼器會逐漸減少隱含層的神經元數來限制資訊量，其目的是透過非

線性降維找出一個低維的潛在空間(Latent space)，空間中的投影點由解碼器還原後

可得到重建之資料。受限於較窄的瓶頸層(Bottleneck)，自編碼機會盡可能地尋找最

具代表性的向量組合，使潛在向量能重建(Reconstruction)出原始資料。圖 2.24 中

灰色隱含層的神經元數等於潛在空間的維度，可以依據問題來決定此超參數，有時

會將空間中 2 至 3 個向量當作操作變數，以觀察輸出資料在平面或空間隨向量的

變化。 

自編碼機在潛在空間中的點通常具連續性，且空間的軸向為特定意義的向量

概念，因此我們可以從空間中隨機取點作為輸入，透過解碼器生成從未看過的資料。

基於潛在空間強大的創造能力，生成模型(Generative model)，包括自編碼機、變分

自編碼機 (Variational AutoEncoder, VAE)、生成對抗網路 (Generative Adversarial 

Network, GAN)，常被用於圖像、文字、音樂等領域。變分自編碼機為一種改良版

的自編碼機，兩種演算法皆會將資料壓縮至潛在空間，差別在於前者引入了均值

(μ)、變異數(σ)、隨機高斯向量(ε)等統計方法，使欲解碼之潛在向量(z)呈常態分佈

而不是一個點，如式 2-14。為了降低空間中不同種類輸入資料的分佈差異，需要將

相對熵(Kullback-Leibler divergence)加入自定義的損失函數中 91。 

 𝑧𝑧 = 𝜇𝜇𝑠𝑠 + 𝑒𝑒𝜎𝜎𝑧𝑧 × 𝜀𝜀 式 2-14 

White 等人 92 利用 CelebA 作為訓練集，透過變分自編碼機將資料壓縮至二維平面

上，搭配球面線性插值法(Slerp)，內插點經還原就可以得到人臉隨微笑向量、張嘴

向量移動之變化，如圖 2.25。總結來說，自編碼機主要的用途是提供資料生成、

降維 93、去噪 94 等功能，它被廣泛應用在許多領域，舉例來說，Griffiths 等人 95將
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變分自編碼機用於設計新的分子結構，Mall 等人 96 透過從光學訊號壓縮出電漿子

超介面(Plasmonic metasurface)在潛在空間的四個結構參數，Eraslan 等人 97 使用去

噪自編碼器降低單細胞測序(scRNA-seq)量測結果的雜訊。 

 

 

 
圖 2.24 自編碼機之示意圖。 

 

 

 
圖 2.25 變分自編碼機之微笑與張口向量 92。 
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2.4.5 過擬合 (Overfitting) 

 

訓練神經網路的過程中，遇到的挑戰往往是在最佳化(Optimization)和普適性

(Generalization)間尋找一個平衡點，其中，最佳化指的是我們希望訓練誤差越小越

好，而普適性是描述訓練的模型在其它測試資料上的表現。若是模型只限於訓練資

料的預測，卻無法適用於其它的測試資料，表示模型可能發生過擬合的情形。解決

過擬合最有效的辦法就是增加訓練的資料量或降低模型的容量(Capacity)，然而在

實務上，可能會遇到資料取得不易或參數量少導致擬合不足等問題。因此，在資料

量與模型容量不變的前提下，可以嘗試在訓練過程中加入常規化技術，或減少迭代

的次數，以下介紹三種常用來防止神經網路過擬合的方法。 

 

1. 丟棄法(Dropout) 

Dropout 是由 Hinton 等人 80 提出的常規化方法，主要是在訓練期間隨機丟棄

神經網路中的部分神經元，使其輸入與輸出值為零，如圖 2.26 (a)。其中，丟棄率

(Dropout rate)指的是被丟棄的神經元數佔該層神經元數的比例，其值通常介於 0.1

到 0.5 之間，丟棄率太大可能會影響模型的收斂。Dropout 透過一邊進行訓練，一

邊隨機消除部分神經元的方法，來降低神經元間互相依賴的程度(Co-adaptation)76，

在每個神經元都發揮其作用萃取特徵的同時，神經網路的效能也得以最大化。值得

注意的是，如圖 2.26 (b)所示，由於在訓練時神經元的丟棄率為 1-p，在測試時所

有神經元都會參與預測，這會使測試結果較訓練時大
1
𝑝𝑝
，因此得在測試時將權重乘

上 p 來平衡訓練和測試輸出的差異。在實務上，最常使用的是逆丟棄法(Inverted 

dropout)，為了在測試階段不對權重進行調整，訓練時直接將神經元之輸出放大
1
𝑝𝑝
倍，

以降低輸出總和的偏差。目前 Keras 和 PyTorch 均採用逆丟棄法，且將輸出同比率

放大(Rescale)的過程寫進函式內，不需要另行做調整。 

 

2. 提前停止(Early Stopping) 

在訓練神經網路時，我們通常會將資料分為三個部分，分別為訓練資料
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(Training dataset)、驗證資料集(Validating dataset)、測試資料集(Testing dataset)，常

見的比例為 80:10:10、70:15:15、60:20:20，可依自身經驗做判斷。要注意的是，資

料集間不應該存在交集的情形，以免調整超參數時，部分驗證資料的資訊被洩漏至

模型中，影響模型的公正性與普適性。k 折交叉驗證(K-fold cross validation)98 為劃

分訓練和驗證資料集之技術，其中，驗證誤差可以用來判斷是否出現過擬合，且能

夠以其平均分數尋找最佳的超參數。圖 2.27 中虛線左方為訓練的初期，由於訓練

週期(Epoch)、迭代次數不夠，此時模型處於擬合不足的狀態；過了虛線後，雖然訓

練誤差仍持續下降，但是驗證誤差開始變差，也就是模型已出現過擬合的現象，因

此訓練週期最好可以停在虛線的位置。Early stopping99 可以用來監測訓練過程中的

驗證誤差，透過 patience 來調整容忍度，若是驗證誤差在容忍的訓練週期內都沒有

降低，則停止訓練，模型最終的參數可選擇最後一步或驗證誤差最低時的權重。 

 

3. 常規化(Regularization) 

常見的常規化方法 100包括 L1 常規化(Lasso)及 L2 常規化(Ridge)，其目的是

降低權重值以限制模型的複雜性。權重常規化的具體做法是在損失函數加上懲罰

項，其中，L1 常規化之懲罰項與權重絕對值成正比，而 L2 常規化之懲罰項與權

重平方成正比，𝜆𝜆為超參數，如式 2-15、式 2-16。 

 𝐿𝐿1 𝑎𝑎𝑒𝑒𝑎𝑎𝑟𝑟𝑙𝑙𝑎𝑎𝑎𝑎𝑚𝑚𝑧𝑧𝑎𝑎𝑜𝑜𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚 = 𝐿𝐿(𝜔𝜔) + 𝜆𝜆∑ |𝜔𝜔𝑖𝑖|𝑖𝑖  式 2-15 

 𝐿𝐿2 𝑎𝑎𝑒𝑒𝑎𝑎𝑟𝑟𝑙𝑙𝑎𝑎𝑎𝑎𝑚𝑚𝑧𝑧𝑎𝑎𝑜𝑜𝑚𝑚𝑖𝑖𝑚𝑚 = 𝐿𝐿(𝜔𝜔) + 𝜆𝜆∑ 𝜔𝜔𝑖𝑖
2

𝑖𝑖  式 2-16 

在加入限制條件下，損失函數最大極小值的求法可參考拉格朗日乘數(Lagrange 

multiplier)的計算方式，這邊以圖 2.28 做簡單的解釋，圖 2.28 損失函數與權重限

制項在平面的投影，紅色的圓弧代表損失函數，越靠近中心位置誤差值越小，青色

的圖案分別代表 L1 及 L2 常規化的限制項，弧線與圖案之交點同時滿足最小誤差

值與權重之限制，由圖可知，L1 常規化的交點較容易碰到 x 或 y 軸，使權重為零

而變得稀疏(Sparse)，適合用來降低模型的複雜性及進行特徵篩選(Feature selection)

的任務；L2 常規化不容易得到權重為零的解，但由於平方項給予大的權重的更多

的懲罰，許多權重都會衰減到非常趨近零(Weight decay)，且權重之間的差異較小。 
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圖 2.26 Dropout 之示意圖 80。 
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圖 2.27 Early stopping 之示意圖 99。 

 

 
圖 2.28 L1 常規化(左圖)與 L2 常規化(右圖)100。 
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 深度學習之應用 

 

2.5.1 人工神經網路於非平衡電漿之應用 

 

近年來，機器學習在非平衡電漿(Non-equilibrium plasma, NEP)領域中出現許多

的應用 101，包括診斷分析 102, 103、即時監測 104, 105、程序控制 106, 107 等，其原因是

電漿牽涉複雜的反應且對於實驗的操作條件和環境相當敏感，因此加深了製程控

制的難度。在眾多機器學習的方法中，深度學習因為可以提供多變量分析和非線性

的轉換，因此非常適合用在電漿參數與光譜之分析，其相關應用整理於表 2.3，以

下介紹三個神經網路於電漿製程之應用。 

 

1. 大氣電漿噴塗 (Atmospheric plasma spray, APS) 

在電漿領域中，大氣電漿噴塗為常用之熱熔射噴塗技術，透過噴灑霧化之電漿

粒子至材料表面反應來進行大面積的薄膜沉積或表面改質，如圖 2.29(a)。APS 為

非均勻的系統，電漿粒子在飛行到材料表面的過程中，溫度和速度的變化都相當劇

烈，且受到眾多關係複雜的操作條件影響，如：電弧之電流大小、通入氣體之流量、

噴霧嘴之直徑等。Choudhury 等人 108 以人工神經網路進行操作條件的多變量分析，

藉此預測及調控電漿粒子的性質，來提升覆蓋膜的表現與穩定度。結果顯示使用維

度較低之操作條件做為輸入層，如圖 2.29 (b)中輸入單元數為 8，應使用較簡單或

淺層的神經網路架構，降低模型的複雜度及參數量有助於提升模型的普適性。 

 

2. 濺鍍 (Sputtering) 

濺鍍為物理氣相沉積之方法，兩個金屬電極平板間的氬氣電漿受到電場作用，

加速轟擊位於陰極的靶材，金屬以蒸氣的形式脫離靶材，最後擴散至基材表面形成

金屬薄膜。目前尚無理論可以完整描述入射離子與被濺鍍之金屬的能量與角度分

佈(Energetic and angular distribution, EAD)間的關係，因此得在不同參數條件下，針
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對入射和濺射粒子各別進行模擬分析。Kruger 等人 109 利用入射粒子之能量分佈做

為輸入層，以人工神經網路同時輸出鋁、鈦、氬的三維 EAD 圖，結果顯示超參數

的挑選相當的關鍵，如：隱含層層數、隱含層神經元數、激活函數等，最佳模型之

決定係數(R2)為 99.85%，次佳模型之決定係數僅為 77.43%。鋁原子之預測與參考

EAD 比較圖如圖 2.30(a)，入射能量與濺射產率(Sputtering yield)預測與參考曲線如

圖 2.30(b)。 

 

3. 反應離子蝕刻 (Reactive ion etching, RIE) 

RIE 為一種介於物理與化學蝕刻的蝕刻技術，透過惰性離子(e.g., Ar+)轟擊晶圓

表面來形成矽的懸浮鍵，使自由基(e.g., F·)更容易與矽反應生成易揮發的氣體(SiF4)，

由於 RIE 結合了非等向蝕刻與高蝕刻選擇性等優點，矽的蝕刻速率明顯提升許多。

蝕刻反應通常在低壓的密閉系統中操作，所以會由光學或質譜等非侵入的方法來

判定蝕刻終點 110 或進行故障偵測 111。Hong 等人 112 使用 PCA 將光譜投影至 PC1

和 PC2 並找出造成最大光譜差異的 7 個波長，並結合殘餘氣體分析儀(Residual gas 

analyzer, RGA)量測之氣體壓力做為輸入層，透過時序性人工神經網路分別預測射

頻功率、氣體壓力、氣體流量，如圖 2.31 (a)−(b)。結果顯示，人工神經網路可以

同時考慮不同量測結果(e.g., OES, RGA)的影響，並輸出多種。圖 2.31(c)中可以看

到，人工神經網路對於氧氣流量 5%的變異並不敏感(Sample count：30, 60)，但是

可以成功偵測到氧氣流量 10%的變異(Sample count：90)。雖然 10%變異敏感度仍

有進步的空間，但神經網路展現出普適性，也就是僅由改變一種錯誤訊號來訓練，

卻能監測同時發生的多種錯誤訊號，提供真空系統非侵入式的漏氣即時檢測。 
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圖 2.29 (a) 大氣電漿噴塗系統 113；(b) 操作條件為輸入層之人工神經網路 108。 

 

 

 

圖 2.30 (a) 人工神經網路輸出之鈦原子 EAD 預測及參考比較圖；(b) 不同入射

能量之濺射產率預測與參考曲線 109。 
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圖 2.31 (a) 光譜之 PC1 和 PC2 與殘餘氣體分析圖；(b) 時序性人工人經網路示

意圖；(c) 同時監測多種錯誤訊號之結果 112。 
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表 2.3 利用神經網路進行電漿相關製程分析之文獻 

Authors/ Year Scheme 
Input (dim)/ 
Output (dim) 

Application 

Hong  
et al.114(2003) 

Reactive Ion 
Etching 

OES (5 or 7)/ 
Process Parameter (1) 

Predictive 
Modeling 

Hong  
et al.112(2005) 

Reactive Ion 
Etching 

OES (7) + RGA (6)/ 
Process Parameter (4) 

Fault 
Detection 

Kim  
et al.115(2009) 

Reactive Ion 
Etching 

OES (5 or 7 or 16)/ 
Process Parameter (1) 

Predictive 
Modeling 

Guessasma  
et al.113(2004) 

Atmospheric 
Plasma Spray 

Process Parameter (6)/ 
Performance (1) 

Predictive 
Modeling 

Choudhury  
et al.116(2011) 

Atmospheric 
Plasma Spray 

Process Parameter (8)/ 
Particle Characteristic (3) 

Process 
Control 

Choudhury  
et al.108(2015) 

Atmospheric 
Plasma Spray 

Process Parameter (8)/ 
Particle Characteristic (1 or 3) 

Predictive 
Modeling 

Sarita 
 et al.117 (2018) 

Atmospheric 
Plasma Spray 

OES (17)/ 
Process Parameter (1) 

Predictive 
Modeling 

Jelil  
et al.118(2013) 

Dielectric Barrier 
Discharge 

Process Parameter (7)/ 
Surface Property (2) 

Predictive 
Modeling 

Dalvand  
et al.119(2018) 

Dielectric Barrier 
Discharge 

Process Parameter (5)/ 
Discharge Property (1) 

Process 
Control 

Kim 
et al.111(2012) PECVD OES (2854)/ 

Process Parameter (1) 
Fault 

Detection 

Kruger  
et al.109(2019) Sputtering  Energy Distribution (151)/ 

EAD (1800) 
Predictive 
Modeling 

Wang  
et al.120(2019) Solution Plasma OES (1909)/ 

Solution Property (1) 
Predictive 
Modeling 
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2.5.2 卷積神經網路於光譜之應用 

 

由表 2.3 發現，在缺乏訓練資料下，為了防止過擬合的情形發生，訓練人工神

經網路時，會對輸入資料進行降維的前處理或縮小模型架構以減少參數量，如：(1) 

以線性(e.g., PCA)112 或非線性(e.g., AutoEncoder) 114 的演算法減少資料維度；(2) 由

特徵選擇篩選出光譜中最重要的特徵波長 117；(3) 以少量的操作參數(N<10)做為輸

入層 116；(4) 使用淺層的人工神經網路 108。雖然上述的方法可以減輕模型的負擔，

不過仍有以下缺點：(1) 人為特徵處理往往過於繁複且耗時；(2) 不同的前處理方

法和組合會得到不同的結果；(3) 資料可能因實驗的環境或條件有些微差異，而無

法使用統一的前處理步驟，降低預測結果的再現性 121。因此，我們希望演算法能

對原始光譜進行自動的前處理，且在不增加神經網路的參數量下，對全譜而不僅是

單一波長進行特徵萃取。 

卷積神經網路為一種深度學習的方法，對於電腦運算效能的需求較高，近幾年

受益於遊戲市場的需求，高性能硬體設備(e.g., GPU, TPU)或平行編程架構(e.g., 

NVIDIA 推出的 CUDA)的推陳出新，開始受到人們的關注。卷積神經網路的獨特

之處在於卷積層與池化層的結構，其參數量的計算方式與卷積層、池化層大小和步

伐的設定有關，而不像人工神經網路與輸入資料的大小直接相關，利用權重共享降

低參數量和訓練模型所需的資料數，大大提升了全譜分析的可能性。此外，卷積層

與池化層本身自帶有前處理的功能，可以降低資料對於特徵工程 (Feature 

engineering)流程的需求，如：(1) 多層之卷積運算可以找出資料中不同的局部重要

特徵，且其平移不變的特性也可以加強不同位置上相似特徵的感知；(2) 池化層有

平滑化及去噪降維的功能且使結果不易被微小的偏移或變形所影響。最後，卷積神

經網路相較人工神經網路最大的優勢在於架構的透明性和不同領域知識間的遷移

性，此部分會在章節 2.5.3 及章節 2.5.4 做介紹。 

基於特徵萃取和降維去噪等優點，卷積神經網路非常適合用來處理視覺領域

相關的資料，而這些特性在處理序列資料也是一樣適用的，可以將譜線的橫軸視為

照片的像素位置，縱軸視為照片的像素值，因此 1D 光譜等同於僅有一個維度方向

的照片，可以使用 1D 卷經神經網路進行多變量分析。目前我們從文獻中尚未有卷
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積神經網路於電漿光譜之應用，其它振動光譜相關的文獻則是在 2017 起開始出現，

包括：FTIR122, 123、NIR122-125、Raman122, 126-131、SERS132, 133、MRS134, 135 等，近四年

利用振動光譜進行卷積神經網路之迴歸或預測之相關文獻理於表 2.5。Lui 等人 126

比較使用 CNN 與 SVM、kNN、Gradient Boosting、Random Forest、Correlation 等

演算法將 5168 張 Raman 光譜分類至 1671 種礦物的準確率。結果顯示，在使用不

對稱最小平方法(Asymmetric least squares)進行基線校正(Baseline correction)之

Raman 光譜上，如圖 2.32 (a)所示，最高的模型準確率為 CNN 之 92.7%，次高的

為 SVM 的 82.1%，其餘四種演算法之平均的準確率為 77.5%；在未經前處理之

Raman 光譜上，如圖 2.32(b)所示，最高的準確率為 CNN 之 93.3%，次高的 SVM

僅剩 52.2%，其餘四種演算法之平均的準確率為 37.7%。這顯示 CNN 結合了前處

理、特徵擷取、分類等功能於一個架構中，且不需要對原始資料進行過多的前處理，

分類原始 Raman 光譜的表現就可以超越其它依賴前處理的演算法。Acquarelli 等人

122 比較使用 CNN 與 PLS-LDA、kNN、Logistic Regression 等演算法在分類 Raman、

NIR、FTIR 資料集的準確率。由表 2.4 可知，不同資料集適用之前處理流程之組

合、順序均不同，需要反覆嘗試找到最佳的方法。不僅如此，對於同一組資料集而

言，前處理方法會根據使用之演算法不同而有差異，因此，降低前處理的依賴可以

減少化學劑量分析所需的時間、提升資料集間預測結果之再現性。實驗發現，CNN

在預測未經處理的十組資料的平均準確率為 86%，PLS-LDA 為 62%；CNN 在預測

經前處理的十組資料的平均準確率為 96%，PLS-LDA 為 89%。由結果可推論，適

當的前處理方法可以得到較原始資料更好的結果，而 CNN 不需使用前處理方法就

可以得到與 PLS-LDA 使用前處理接近之準確率。 

總結來說，卷基神經網路之卷積層與池化層具有前處理和特徵擷取的效果，非

常適合應用於 1D 光譜之分析，原始光譜不需要過多的特徵工程，如：基線校正、

散射校正(Scatter correction)、去除雜訊、比例縮放(Scaling)等，就可以得到不錯的

預測結果。我們希望將 CNN 模型應用於電漿光譜之全譜分析，CNN 與 ANN 都能

透過激活函數進行非線性的轉換，特徵擷取的能力也可以用來捕捉特徵峰細微的

變化，最重要的改善在於模型的透明和遷移性，在得到準確預測的同時還能提供合

理的預測理由，並將訓練好的模型使用在其他同為電漿或光譜之應用分析，減少從

頭訓練所需的大量資料。 
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圖 2.32 (a) 經基線校正之 Raman 光譜；(b) 未經前處理之 Raman 光譜 126。 

 

表 2.4 CNN 之前處理組合 122 

Dataset Scan Preprocessing pipeline 

Beers FTIR raw→PolDetr→RNV→SavGol→PoissonScaling 
Beers NIR raw→PolDetr→RNV→AutoScaling→SavGol 
Beers Raman raw→MaxScaling→LevelScaling 

Tablets NIR raw→SavGol→RangeScaling 
Tablets Raman raw→Asls→RNV→SavGol→ParetoScaling 
Wines FTIR raw→deriv2→RNV→SavGol→PoissonScaling 

Coffees FTIR raw 
Oils FTIR raw 

Juices FTIR raw→SNV→SavGol→RangeScaling 
Meats FTIR raw 
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表 2.5 CNN 於 1D 光譜之分析應用 

Domain Spectral type/ 
Data size 

Data 
preparation Algorithm Target Ref 

Beers FTIR(74) 
Raw/ 

Preprocessed 

CNN, PLS-LDA, 

LogReg, kNN 
Classification [122] 

Beers NIR(44) 
Raw/ 

Preprocessed 

CNN, PLS-LDA, 

LogReg, kNN 
Classification [122] 

Beers Raman(45) 
Raw/ 

Preprocessed 

CNN, PLS-LDA, 

LogReg, kNN 
Classification [122] 

Tablets NIR(310) Raw/ 
Preprocessed 

CNN, PLS-LDA, 
LogReg, kNN Classification [122] 

Tablets Raman(120) Raw/ 
Preprocessed 

CNN, PLS-LDA, 
LogReg, kNN Classification [122] 

Wines FTIR(44) Raw/ 
Preprocessed 

CNN, PLS-LDA, 
LogReg, kNN Classification [122] 

Coffees FTIR(56) Raw CNN, PLS-LDA, 
LogReg, kNN Classification [122] 

Oils FTIR(120) Raw CNN, PLS-LDA, 
LogReg, kNN Classification [122] 

Juices FTIR(983) Raw/ 
Preprocessed 

CNN, PLS-LDA, 
LogReg, kNN Classification [122] 

Meats FTIR(120) Raw CNN, PLS-LDA, 
LogReg, kNN Classification [122] 

Minerals Raman(5168) Preprocessed 
CNN, SVM, 

kNN, GB, RF, 
Correlation 

Classification [126] 

Minerals Raman(1676) Raw/ 
Preprocessed 

CNN, SVM, 
kNN, GB, RF, 

Correlation 
Classification [126] 

Minerals Raman(163) Raw/ 
Preprocessed 

CNN, SVM, 
kNN, GB, RF, 

Correlation 
Classification [126] 

Pharmacy Raman(167) Raw 
CNN, ANN, 

kNN, RF, 
LogReg 

Classification [127] 

Bacteria Raman(679) Raw/ 
Preprocessed 

CNN, SVM, 
kNN, PCA, 

LDA 
Classification [128] 
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Domain Spectral type/ 
Data size 

Data 
preparation Algorithm Target Ref 

Bacteria Raman(60000) Preprocessed CNN, SVM, 
LogReg Classification [129] 

Bacteria Raman(4200) Preprocessed CNN Classification [130] 

ATP SERS(1000) Preprocessed CNN Classification [132] 

Pathology MRS(8467) Preprocessed CNN Classification [134] 

Mayo score Raman(225) Preprocessed CNN Classification/ 
Regression [131] 

Corn NIR(80) Raw/ 
Preprocessed 

CNN, PLS, 
PCA-ANN, SVR Regression [123] 

Tablet FTIR(228) Raw/ 
Preprocessed 

CNN, PLS, 
PCA-ANN, SVR Regression [123] 

Wheat NIR(882) Raw/ 
Preprocessed 

CNN, PLS, 
PCA-ANN, SVR Regression [123] 

Soil NIR(3793) Raw/ 
Preprocessed 

CNN, PLS, 
PCA-ANN, SVR Regression [123] 

Pine NIR(219) Preprocessed CNN, SVR, 
ANN, PLS Regression [124] 

Corn NIR(80) Preprocessed CNN, SVR, 
ANN, PLS Regression [124] 

Tablet NIR(641) Preprocessed CNN, PLS Regression [125] 

Rhodamine SERS(531) Preprocessed CNN Regression [133] 

Metabolite MRS(45000) Preprocessed CNN Regression [135] 

[Note]: FTIR, Fourier-transform infrared spectroscopy; NIR, Near-infrared spectroscopy; 

SERS, Surface-enhanced Raman spectroscopy; MRS, Magnetic resonance spectroscopy; 

CNN, Convolutional neural network; PLS, Partial least squares; LDA, Linear 

discriminant analysis; LogReg, Logistic regression; kNN, k-nearest neighbors; SVM, 

Support vector machine; GB, Gradient boosting; RF, Random forest; PCA, Principal 

component analysis; ANN, Artificial neural network; SVR, Support vector regression. 
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2.5.3 可解釋人工智慧 (Explainable AI, XAI) 

 

人工神經網路為一個端對端(End-to-end)的學習方法，我們只需要將資料輸入

到模型中，利用梯度下降法自動尋找最佳的參數組合，並透過神經元的激活函數進

行一連串線性與非性線轉換，便可以得到準確的迴歸或分類結果。雖然深度學習目

前已經在許多領域上展示出不錯的成果，然而強大非線性轉換相對應的代價是人

類無法完全理解其內部運作的情況，因此將深度模型稱做「黑盒子(Black box)」。

卷積神經網路相較於人工神經網路為更透明的架構，其卷積層的運作原與人類的

眼睛有許多相似之處，因此非常適合以視覺化的方式來呈現各層萃取到的特徵。目

前已經開發出數十種技術 136 來解釋深度神經網路模型，如：LIME137、LRP138、

CAM139 等，以下僅介紹三種卷積神經網路最實用、最容易執行的視覺化方式。 

 

1. 視覺化卷積層輸出之特徵圖 

在卷積神經網路中，若是將輸入資料對應到的輸出位置設定在卷積層後，就可

以得到該卷積層的激活函數之輸出特徵圖。舉例來說，輸入一張貓咪影像到已訓練

的 VGG16 模型中，資料經卷積層過濾後會輸出深度等於卷積核數的 3D 特徵圖。

圖 2.33(a)為 VGG16 五個卷積單元(Block1~Block5)中，第一個卷積層之部分卷積核

輸出的特徵圖，可以看到輸入資料經層層萃取的變化情形，隨著層數越高，輸出的

內容就越抽象，呈現出較少關於影像視覺內容的資訊，而是關於影像屬於何種類別

的資訊。 

 

2. 視覺化卷積核的最大響應圖 

一般來說，卷積核視覺化的方法不是直接以內部的參數繪圖，而是給予卷積核

不同的圖案，尋找可以讓卷積核響應最大化的特徵，即是以最大化過濾器輸出張量

的均值為目標。圖 2.33(b)為 VGG16 五個卷積單元(Block1~Block5)中，最後一個卷

積層之部分卷積核的響應圖，可以看到不同層、不同卷積核負責過濾的特徵都不同。

第一個卷積單元中的卷積層的主要負責顏色的區分；第二個到第四個卷積單元的
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卷積層則是負責線條、紋理的區分；最後一個卷積單元的卷積層則是負責更複雜抽

象的概念，如圖 2.33(b)中，最下列左三的響應圖可以看到整隻鳥的輪廓。 

 

3. 視覺化類別激活熱圖 

類別激活熱圖是 CNN 圖像分類任務的解釋方法，透過顯著圖(Saliency map)上

顏色的對比，我們可以了解原圖中各個位置對於最後分類結果的重要性。類別激活

圖主要包括 Zhou等人 139所提出的CAM及 Selvaraju等人 140所提出的Grad-CAM，

而 CAM 可以視為 Grad-CAM 的前身，以下就兩種方法分別做介紹。在 CAM 的這

篇論文中提到，最後一層卷積層所擷取的特徵最複雜、也最貼近最後分類的結果，

因此希望藉由其輸出的特徵圖來理解 CNN 進行分類所關注的地方，而擷取到的空

間特徵在全連接層會消失。因此，CAM 具體的做法是捨棄全部的全連接層，並在

最後的卷積層後使用 GAP，卷積層輸出之特徵圖經 GAP 壓縮成單一個神經元，每

個神經元可以直接與輸出層的神經元相連，並透過 Softmax 進行分類，如圖 2.34。

CAM 之類別激活熱圖是將特徵圖與其對應之權重進行加權所得，如式 2-17。其中，

𝑓𝑓𝑘𝑘(𝑥𝑥, 𝑦𝑦)為特徵圖(𝑓𝑓𝑘𝑘)上(𝑥𝑥,𝑦𝑦)位置的像素值；𝜔𝜔𝑘𝑘
𝑐𝑐為類別 c 神經元的權重，代表該像

素之重要程度；Mc為 Class activation map。 

 𝑀𝑀𝑐𝑐(𝑥𝑥, 𝑦𝑦) = ∑ 𝜔𝜔𝑘𝑘
𝑐𝑐𝑓𝑓𝑘𝑘(𝑥𝑥,𝑦𝑦)𝑘𝑘  式 2-17 

Grad-CAM 減少了對於模型架構的限制條件，不需要捨棄全連接層或使用 GAP 等，

因此不必重新訓練模型。由於 Grad-CAM 保留 CNN 中的全連接層，因此不存在特

徵圖與輸出層間直接連結的權重(𝜔𝜔𝑘𝑘
𝑐𝑐 )，權重的替代方式是利用反向傳播法計算類別

對特徵圖之梯度平均值(𝛼𝛼𝑘𝑘𝑐𝑐)，特徵圖以𝛼𝛼𝑘𝑘𝑐𝑐進行加權後，通過 ReLU 尋找有正向影響

的地方即可得到類別激活熱圖，如式 2-18、2-19。由圖 2.35 下方之(c)、(i)可以看

到，透過 Grad-CAM 可以正確指出將照片分類為貓或狗的依據。目前 CAM 和 Grad-

CAM 多應用於 2D 影像之處裡 141-143，1D 光譜之文獻相對較少 134, 144，除了 CAM

及 Grad-CAM 的原始論文外，可參考其它相關資料 145了解更多的細節。 

 𝛼𝛼𝑘𝑘𝑐𝑐 = 1
𝑍𝑍
∑ ∑ 𝜕𝜕𝑦𝑦𝑐𝑐

𝜕𝜕𝐴𝐴𝑖𝑖𝑗𝑗
𝑘𝑘𝑗𝑗𝑖𝑖  式 2-18 

 𝐿𝐿𝐺𝐺𝐾𝐾𝐺𝐺𝑑𝑑−𝐶𝐶𝐴𝐴𝐶𝐶𝑐𝑐 = 𝑅𝑅𝑒𝑒𝐿𝐿𝑅𝑅(∑ 𝛼𝛼𝑘𝑘𝑐𝑐𝐴𝐴𝑘𝑘𝑘𝑘 ) 式 2-19 
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圖 2.33 (a) VGG16 五個卷積單元(上至下列依序為 Block1~Block5)中，第一個卷

積層(conv1)中部分卷積核輸出之特徵圖；(b) VGG16 個卷積單元(上至下列依序為

Block1~Block5)中，最後一個卷積層中部分卷積核的響應圖 146。 
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圖 2.34 CAM 示意圖 139。 

 

 

圖 2.35 Grad-CAM 示意圖 140。 
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2.5.4 遷移學習 (Transfer Learning, TL) 

 

對於初探深度學習的人而言，通常會面臨到具代表性的訓練資料不足的問題，

其可能的原因有：(1) 領域為高門檻、高專業性，公開的研究資料少；(2) 實驗數

據透過大量的時間、人力和金錢來取得；(3) 樣本發生的機率相當低，且無法以人

為方式生成(e.g., 特殊罕見疾病, 自然災害)；(4) 標籤的過程相當的昂貴。若準備

之訓練資料集遠小於神經網路之參數量，又想要避免模型出現過擬合的情形，可以

嘗試使用遷移學習的技術來解決資料稀少的問題。 

顧名思義，遷移學習的目標是將源域(Source domain)學習到的知識轉移到目標

域(Target domain)，來提升任務在目標域中的表現。其中，源域與目標域為沒有直

接相關的資料，兩者關係的可能情形有兩種：(1) 相同的領域(Domain)、不同的任

務(Task)；(2) 不同的領域、相同的任務。舉例來說，Lee 等人 142 利用 ImageNet 中

1400 萬張圖片預先訓練(Pre-trained)一個 VGG16 的架構，並使用 680 張全口攝影

的照片來微調(Fine-tuning)147 模型第四、第五個卷積單元(Convolutional block)，分

析照片中下顎骨頭的位置來判斷病人是否患有骨質疏鬆症，流程如圖 2.36 (a)。值

得注意的是，在做影像辨識的遷移學習時，通常會將前幾層卷積層的參數凍結

(Frozen)，使參數無法更新(Non-trainable)，理由是其學習到的是影像之局步基本概

念(e.g., 顏色, 紋理)，在分辨其它圖片也一樣適用，因此只需要對後面的卷積單元

進行微調即可。實驗結果顯示，以預先訓練好的參數做為 VGG16 的參數初始值，

並微調部分卷積單元的參數，可以得到 0.858 的 ROC 曲線的線下面積(AUC)，優

於從頭訓練(From scratch)三層卷積層模型之 0.667 線下面積值，如圖 2.36(b)。 

目前遷移學習的文獻大多應用於 2D 的資料 143, 148，原因是深度學習中經典的

分類模型，如：AlexNet50、VGG16149、GoogleLeNet85 等，都是為了影像辨識比賽

所設計的 2D 卷積神經網路，無法適用於 1D 資料的分析，且公開的大資料庫(e.g., 

MNIST, CIFAR10, ImageNet)也是以影像資料居多。在電漿領域內，尚未出現足夠

且具代表性的資料集或已完成訓練之模型供我們做遷移學習，因此，我們希望以電

漿光譜做為共通出發點，借助遷移學習僅需少量的資料，就可以達到訓練速度快、

高準確率等優勢 150，將學習到的知識移植到其它電漿相關的任務。 
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圖 2.36 (a) 以全口攝影圖片微調 VGG16 之流程示意圖；(b) 不同 CNN 模型之

ROC 曲線圖 142。 
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第 3 章 實驗設備與深度學習模型 

 

 水溶液電漿光譜平台 

 

3.1.1 水溶液電漿系統 

 

水溶液電漿裝置如圖 3.1 所示，電漿生成的裝置包括邊長為 3.5 cm 的方形石

英容器、驅動電極(Driving electrode)與接地電極(Ground electrode)、直流電源供應

器(DC power supply)、可調控式的電源開關、蠕動泵浦(Peristaltic pump)、光譜儀

(Optical emission spectrometer, OES)、固定在 xyz 三軸精密微調台的透鏡組。 

本實驗使用的驅動電極與接地電極均為直徑 0.63 mm 的白金線，其中，驅動

電極由圓柱狀的玻璃管包覆住，僅露出白金線的尖端，藉此限制驅動電極與溶液的

接觸面積，接地電極則是直接插入溶液中，約在液面下 1 cm 的位置。電極的驅動

主要是透過直流電源供應器 (GW Instek, GPR-100H05D)與絕緣柵雙極電晶體

(Insulated Gate Bipolar Transistor, IGBT, IXYS, IXYP20N120C3)，控制電晶體開關的

時間寬度與頻率的訊號源來自於微型控制器(Arduino, UNO)，我們將 Arduino 的數

位輸出腳位設定為開啟 4 ms、關閉 16 ms，並透過非反相運算放大器

(STMicroelectronics, LM324N)對 Arduino 輸出的 5 V 電壓(Vin)進行增益，其放大倍

率為1 + 𝑅𝑅2
𝑅𝑅1
，實驗中使用的 R1、R2 的電阻值分別為 18 kΩ、12 kΩ，最後由運算放

大器輸出 8.33 V 電壓(Vout)來控制 IGBT 的柵極(Gate)，如圖 3.2 所示。直流電源供

應器在與其串聯的 IGBT 的控制下，輸出電壓、放電時間寬度與開關頻率分別為

800 V、4 ms 與 50 Hz 的脈衝直流電。圖 3.3(a)、(b)分別為硝酸鈉與硝酸的脈衝電

壓與電流的波形，當施以 800 V 的電壓時，電流會瞬間上升至 0.3 A 左右，隨著氣

泡在驅動電極表面生成，溶液電阻值上升使電流值下降，當驅動電極完全被氣泡包

覆住，電漿便會在電場的作用下在氣泡中生成，而電流值也會跟著上升，直到電晶

體關閉形成斷路。電漿即是以上述的機制，週期性的生成於溶液中驅動電極的表面。
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為了維持方形容器內的溶液溫度，我們使用蠕動泵浦將室溫下 250 mL 的溶液，以

50 mL/min 的流量置換方型容器內升溫的液體。除了電性檢測外，我們使用光譜儀

與透鏡組收集電漿發出的點光源，光譜儀的積分時間為 100 ms，光譜的波長範圍

為 191 至 889 nm，共 2048 個像素。 
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圖 3.1 水溶液電漿光譜收集平台。 

 

 

圖 3.2 運算放大器與絕緣柵雙極電晶體的線路圖。 
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 實驗設備 

 

3.2.1 電性檢測 

水溶液電漿之電性檢測方法為量測系統的電流與兩個電極間的電位差，本實

驗使用電流探棒放大器(Tektronix, TCPA300)搭配電流探棒(Tektronix, TCP312A)來

量測電流值，電壓則是由差動電壓探棒(Pintek, DP-8V)進行量測，電流與電壓訊號

利用示波器(Gw Instek, GDS-2104E)進行記錄。 

 

3.2.2 光學檢測 

電漿的放光是透過兩個平凸透鏡來進行對焦，點光源經過直徑為 2.54 cm、焦

距為 4.01 cm 的平凸透鏡(Thorlabs, LA4306)後轉變為平行光，再透過直徑為 2.54 

cm、焦距為 7.53 cm 的平凸透鏡(Thorlabs, LA4725)將平行光匯聚於焦點上，接著

使用光纖(Ocean optics, optical fibers)將焦點上的光傳遞至光譜儀(Ocean Optics, 

USB2000)，並使用電腦軟體(SpectraSuite)進行記錄。此光譜儀的波長範圍為 191-

889 nm，共 2048 個像素，光譜在積分時間為 100 ms 下收集。 

 

3.2.3 水溶液檢測 

水溶液的 pH 值與導電度分別利用酸鹼度計(Eutech Instruments, pH 510)及導電

度計(Eutech Instruments, Con 150)進行量測。4.3.1 小節中，我們結合神經網路和電

漿光譜來監測溶液的 pH 值變化，並與酸鹼度計量測到的實際值進行比較。在實驗

的過程中，為了量測溶液 pH 值在溶液混合過程中的變化，我們每隔 15 秒會暫停

光譜儀收光、關閉蠕動泵浦及直流電源供應系統、移除暗室的遮罩，接著將酸鹼度

計插入方形容器內量測溶液的實際 pH 值，待量測完畢後再啟動系統繼續收集電漿

光譜。由預測電漿光譜得到的 pH 預測值的時間間隔與光譜儀的積分時間相等，皆

為 100 ms。酸鹼度計在使用後會使用去離子水潤洗乾淨，避免溶液間交互汙染的

情形發生。 



doi:10.6342/NTU202102107

 59 

3.2.4 電腦軟硬體設備 

本實驗使用 Jupyter notebook 來編譯 Python，並使用深度學習框架 Keras 來建

構模型，矩陣運算則是由後端引擎 Tensorflow 來完成。為了加快程式碼的運行速

度，我們在電腦上搭載記憶體為 6 GB 的 GPU 顯示卡 NVIDIA GeForce GTX 1660 

Ti。深度學習所需的套件由 Anaconda 進行安裝，對照的版本與用途整理於表 3.1。 

 

 

表 3.1 深度學習使用之套件名稱、版本與用途 

名稱 版本 用途 

Python 3.6.10 Programming language 

Tensorflow 1.12.0 Machine learning library 

Keras 2.2.4 
Deep learning library for 

Tensorflow 

Numpy 1.16.1 Array processing library 

Matplotlib 3.3.2 Graphical plotting library 

Scipy 1.5.2 
Scientific computing library 

(e.g., Loading files) 

Scikit-learn 0.23.2 
Machine learning and data 

mining modules 

Pandas 1.1.3 
Data structures and analysis 

tools library 

Seaborn 0.11.0 Data visualization library 

OpenCV 3.3.1 Computer vision library 
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 水溶液成分 

 

本實驗使用之水溶液以硝酸鈉與硝酸進行調配，水溶液的 pH 值與導電度是藉

由混合不同比例的硝酸與硝酸鈉來控制。圖 3.4(a)與圖 3.4(b)分別為 pH 值與導電

度隨硝酸與硝酸納濃度之變化關係，由圖 3.4(a)可以觀察到隨著溶液中硝酸濃度的

上升，pH 值會急遽下降並趨於平緩、導電度則是與濃度呈線性的關係；由圖 3.4(b)

可以觀察到隨著溶液中硝酸鈉濃度的上升，pH 值不變、導電度則是與濃度呈線性

的關係。我們透過在去離子水中加入不同體積的硝酸來改變溶液的 pH 值，並使用

硝酸鈉將溶液的導電度調整到相同大小，結果如圖 3.4(c)所示，pH 值範圍為

2.23~5.67，導電度則是在 2500 μS/cm 左右，溶液配置的總體積為 250 mL。 

以下條列實驗所使用的化學藥品： 

1. 硝酸(Nitric acid, HNO3, CAS No.: 7697-37-2, 69.0-70.0%, J.T.Baker) 

2. 硝酸鈉(Sodium nitrate, NaNO3, CAS No.: 7631-99-4, >99.5%, Honeywell) 

3. 去離子水(Deionized water, DI water) 

 

 

 

圖 3.4 導電度與 pH 隨溶液濃度變化關係。(a) 硝酸溶液；(b) 硝酸鈉溶液；(c) 

硝酸與硝酸鈉混合溶液。 
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 水溶液電漿光譜資料庫 

 

我們使用水溶液電漿平台連續激發不同酸度下的水溶液電漿，並建立深度學

習的光譜資料庫。本實驗包含 3 個資料庫，分別為資料庫 A、B、C。資料庫 A 包

含六種不同 pH 值的水溶液電漿光譜，分別為 5.67、3.76、3.04、2.78、2.49、2.23，

藉此我們可以觀察電漿在不同酸度溶液中的放光行為。資料庫 A 共有 72k 張光譜，

這些光譜是由 Exp1~Exp6 所收集的，重複 6 次的目的是使資料含括到電漿本身的

變異量，其光譜數量與對應的 pH 值、導電度整理於表 3.2。每次的實驗中，我們

會配置 6 種 pH 值的溶液，並使用水溶液電漿平台接續收集不同 pH 值下的光譜，

溶液置換的過程會使用去離子水潤洗容器，並放置一段時間待容器回到室溫，以此

避免溶液間互相汙染或電漿激發的順序影響光譜差異。收光的過程中，積分時間設

定為 0.1 秒，因此 2k 張光譜可以於 200 秒內收集完成。在進行深度學習時，我們

將資料隨機分為訓練集、驗證集、測試集，並使各個資料集保有相同比例的 pH 光

譜。其中，訓練集負責更新模型的參數，驗證集負責在訓練的過程中提供誤差評估

以調整模型的超參數，測試集則是在訓練完後進行無偏見之評價。由於訓練集、驗

證集、測試集是由同一個資料庫劃分出來的，驗證集和測試集可會混雜到訓練資料，

而產生資料洩漏 79 的情形，因此我們又隨機選取 pH 值 3.76 及 2.23 兩種溶液，分

別收集 3k 張光譜建立資料庫 B，以公正地評估模型的普適性。為了進一步測試模

型是否能預測溶液混合過程中的 pH 值變化，我們以 50 mL/min 的流量將 pH 值為

5.80 的溶液注入 pH 值為 2.28 的溶液中，建立含有 2.1k 光譜的資料庫 C。 

我們在進行深度學習前需要對光譜進行前處理，低訊號雜訊比的波長範圍與

位於 589.6 和 819.5 nm 的 Na 從光譜中被移除，藉由減少神經網路輸入層的維度來

降低過擬合的情形，且可以避免過飽和的 Na 所引起的偏差。光譜經過特徵波長篩

選後，像素由 2048 維降至 1000 維，如圖 3.5。光譜中包含水溶液常見之特徵峰 41，

其波長對應的維度列於表 3.3。此外，光譜強度對 OH 於 310.1 nm 的放光強度進行

正規化，使光譜強度範圍在[0,1]之間，以加速模型訓練時的收斂速度，公式如下： 

 𝐼𝐼𝑁𝑁𝑁𝑁𝐾𝐾𝑁𝑁𝐺𝐺𝐾𝐾𝑖𝑖𝑠𝑠𝑒𝑒𝑑𝑑 𝐾𝐾𝑒𝑒𝐾𝐾𝐺𝐺𝑡𝑡𝑖𝑖𝑟𝑟𝑒𝑒 𝑖𝑖𝑛𝑛𝑡𝑡𝑒𝑒𝑛𝑛𝑠𝑠𝑖𝑖𝑡𝑡𝑦𝑦 = 𝐼𝐼𝐴𝐴𝐴𝐴𝑠𝑠𝐴𝐴𝐴𝐴𝐴𝐴𝐴𝐴𝑠𝑠  𝑖𝑖𝑖𝑖𝐴𝐴𝑠𝑠𝑖𝑖𝑠𝑠𝑖𝑖𝐴𝐴𝑖𝑖

𝐼𝐼𝑂𝑂𝑂𝑂 𝐴𝐴𝐴𝐴𝑠𝑠𝐴𝐴𝐴𝐴𝐴𝐴𝐴𝐴𝑠𝑠 𝑖𝑖𝑖𝑖𝐴𝐴𝑠𝑠𝑖𝑖𝑠𝑠𝑖𝑖𝐴𝐴𝑖𝑖 𝑎𝑎𝐴𝐴 310.1 𝑖𝑖𝑛𝑛
 式 3-1 
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表 3.2 資量庫 A、資量庫 B、資料庫 C 

Database pH [H+] EC 
(μS/cm) Exp1 Exp2 Exp3 Exp4 Exp5 Exp6 Exp7 Exp8 

A 

5.67 2.14×10-6 2449 2k 2k 2k 2k 2k 2k - - 

3.76 1.74×10-4 2460 2k 2k 2k 2k 2k 2k - - 

3.04 9.12×10-4 2498 2k 2k 2k 2k 2k 2k - - 

2.78 1.66×10-3 2473 2k 2k 2k 2k 2k 2k - - 

2.49 3.24×10-3 2442 2k 2k 2k 2k 2k 2k - - 

2.23 5.89×10-3 2540 2k 2k 2k 2k 2k 2k - - 

B 
3.76 1.74×10-4 2557 - - - - - - 3k - 

2.23 5.89×10-3 2540 - - - - - - 3k - 

C 
5.80 1.58×10-6 2350 - - - - - - - 

2.1k 
2.28 5.25×10-3 2320 - - - - - - - 
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圖 3.5 不同酸鹼度下正規化後的水溶液電漿光譜。(a) 2048 維；(b) 1000 維。 

 

表 3.3 水溶液常見之特徵峰與對應之波長和光譜維度 

Species Wavelength  
(nm) 

2048 Dimension 
(Raw) 

1000 Dimension 
(Preprocessed) 

OH 303.1~331.3 304~381 1~78 
Hγ 430.4~437.9 655~676 352~373 

Hβ 481.5~489.6 799~822 496~519 
Hα 651.1~661.4 1292~1323 913~944 

O777 nm 774.5~779.8 1672~1689 963~980 
O844 nm 841.3~847.0 1888~1907 981~1000 
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 深度學習網路架構 

 

本實驗使用三種深度學習模型進行電漿光譜之分析，包括人工神經網路、卷積

神經網路、卷機自編碼機(Convolutional Autoencoder, CAE)，並且訓練 11 隻神經網

路分別應用於不同的主題，為了避免產生混淆的問題，我們將 11 個模型分別取名

為 M1~M11，並將 M1~M11 對應之演算法、類別、主題整理於圖 3.6。我們總共訓

練 5 個人工神經網路 M1~M5，並藉由改變 M1~M3 模型的訓練條件來探討標籤形

式、常規化技術對於模型的訓練及普適性的影響，M4、M5 則是用來測試模型是否

能用來監測溶液混合時 pH 值的變化情形；為了提升模型的可解釋與可轉移性，我

們總共訓練 5 個卷積神經網路 M6~M10，其中包含 2 個迴歸模型及 3 個分類模型，

M6、M7 用來測試模型是否能用來監測溶液混合時 pH 值的變化情形，並且與 M4、

M5 進行比較，觀察不同演算法的預測表現。為了解決 ANN 黑盒子的問題，我們

分別以 M7、M8 輸出特徵圖及類別激活熱圖。最後我們透過 M8~M10 來展示 CNN

的可轉移性。除了監督式學習的演算法，我們訓練 1 個非監督式的卷機自編碼機

M11，來偵測資料庫中異常的電漿光譜。接下來的章節中，我們會更詳細地介紹各

個演算法、模型與進行的主題。 

 

 
圖 3.6 深度學習模型 M1~M11 之階層圖。 
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3.5.1 人工神經網路 

人工神經網路為監督式學習的演算法，架構包含輸入層、隱含層、輸出層，各

層均由不同數量的神經元所組成，其中隱含層的層數與各層的神經元數均為超參

數，如圖 3.7 所示。輸入資料會以張量的形式在全連接的神經網路中傳遞，並透過

隱含層的激活函數進行非線性的轉換，最後由輸出層的神經元提供迴歸或分類的

預測結果。本實驗共訓練 5 個人工神經網路(M1~M5)進行水溶液電漿光譜 pH 值或

[H+]的迴歸預測，訓練資料使用資料庫 A 中的光譜，為了減少模型的參數量，我們

將光譜進行前處理，使輸入層光譜的維度由 2048 維降至 1000 維。模型的隱含層

數量設定為 3 層，各層含有的神經元數隨層數而遞減，分別為 64、16、4 個神經

元，隱含層中使用非線性的 ReLU 為激活函數。值得注意的是，隱含層神經元的數

量會與模型的參數量有關，參數量的計算方式舉 M1 為例：65177 = (1000 × 64 +

64) + (64 × 16 + 16) + (16 × 4 + 4) + (4 × 1 + 1)，因此我們得挑選合適的神經元

數來匹配資料量。輸出層由單個神經元組成，並使用線性的 Linear 為激活函數，

負責迴歸預測溶液的酸度。ANN 參數包含權重(Weight)與偏差(Bias)，權重的初始

值設為隨機常態分布，偏差的初始值設為 1。參數的更新是透過優化器 Adam 進行，

評價模型是否訓練完成的損失函數與輸出層的激活函數和任務類型有關，可參考

表 3.4。由於我們進行的是迴歸任務，損失函數選擇平均平方誤差(Mean squared error, 

MSE)，公式如下： 

 MSE = 1
𝑁𝑁
∑ (𝑦𝑦𝑖𝑖 − 𝑦𝑦�𝑖𝑖)2𝑁𝑁
𝑖𝑖=1  式 3-2 

其中，𝑦𝑦𝑖𝑖為實際值、𝑦𝑦�𝑖𝑖為迴歸預測值、N 為資料維度。為了比較使用不同標籤的訓

練差異，我們亦使用平均絕對百分比誤差(Mean absolute percentage error, MAPE)進

行評估，公式如下： 

 𝑀𝑀𝐴𝐴𝑃𝑃𝑀𝑀 = 100%
𝑁𝑁

∑ �𝑦𝑦�𝑖𝑖−𝑦𝑦𝑖𝑖
𝑦𝑦𝑖𝑖

�𝑁𝑁
𝑖𝑖=1   式 3-3 

 

本實驗使用 5 個人工神經網路 M1~M5 進行迴歸預測，每個模型所需之訓練時

間約為 15 分鐘。舉 M1 為例，當我們使用 43200 筆訓練資料對 65177 個參數進行

更新，跑完每個 Epoch 中 600 個 Batch 所需的時間為 1 秒，因此 1000 個 Epoch 所
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需之訓練時間約為 15 分鐘。我們分別使用 5 個模型進行以下三個項目： 

(i) 在第一部分中，我們想要比較標籤的形式對於訓練模型的影響，我們使用

兩個相同架構的 M1 和 M2 模型進行測試，如表 3.5。由於溶液酸度可分別由[H]+

及 pH 值表示，我們將資料庫 A 的 72k 光譜以 60:20:20 的比例劃分為訓練集、驗

證集、測試集，並以[H]+及 pH 分別做為 M1 和 M2 資料的標籤，藉由比較 MAPE

值挑選適合做為迴歸酸度的標籤，其它訓練模型 M1 和 M2 的超參數列於表 3.15。 

(ii) 在第二部分中，我們想要比較常規化技術對於模型普適性的影響，我們使

用兩個相同架構、相同標籤的 M2 和 M3 模型進行測試。兩個模型的差別在於 M3

的第一個隱含層中加入常規化技術Dropout，且訓練時的丟棄率設為 10%，如表 3.5、

表 3.6。我們將資料庫 A 的 72k 光譜以 60:20:20 的比例劃分為訓練集、驗證集、測

試集，並使用資料庫 B 的 6k 光譜做為第二個測試集，以觀察模型是否存在資料洩

漏的情形和模型的普適性，其它訓練模型 M2 和 M3 的超參數列於表 3.15。 

(iii) 在第三部分中，我們利用訓練好的模型 M4 和 M5 來預測資料庫 C 中的

光譜，藉此觀察模型是否能用來監測多種溶液混合時的酸度變化。由於我們已經在

前兩個部分中得到超參數的調整方向，資料庫 A 的光譜僅以 80:20 的比例分為訓

練集與測試集，而不再劃分出驗證集，以增加能夠訓練參數的資料。訓練時我們在

第一個隱含層中加入常規化技術 Dropout，丟棄率則是設為 50%。M4 和 M5 的差

別在於訓練資料包含的類別與數量，M4 的訓練資料包含所有 pH 值的光譜，而 M5

的訓練資料則是捨去 pH 為 5.67 和 3.76 的光譜，我們想比較去除靠近中性 pH 值

光譜是否能提升預測酸性溶液的表現。由於訓練資料由 57600 減少為 38400，為了

避免模型過擬合，且使參數量與資料量相匹配，我們對 M5 進行架構的調整，第一

個隱含層的神經元數由 64 個改為 32 個，如表 3.7、表 3.8，其它訓練模型 M4 和

M5 的超參數列於表 3.15。 
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圖 3.7 M1~M5：迴歸人工神經網路。 

 

 

表 3.4 模型依據任務類型選擇對應之激活函數與損失函式 

Target Output layer 
Activation function Loss function 

Regression to arbitrary values Linear MSE 

Regression to values between 0 and 1 Sigmoid MSE or Binary_crossentropy 

Binary classification Sigmoid Binary_crossentropy 

Multi-class classification Softmax Categorical_crossentropy 
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表 3.5 M1、M2：迴歸人工神經網路以[H+]或 pH 做為訓練標籤 

Layer Hyperparameter Output shape Parameters 

Input None (None, 1000) 0 
dense_1 Units=64, Activation=ReLU (None, 64) 64,064 
dense_2 Units=16, Activation=ReLU (None, 16) 1,040 
dense_3 Units=4, Activation=ReLU (None, 4) 68 
dense_4 Units=1, Activation=Linear (None, 1) 5 

   Total: 65,177 

 

 

表 3.6 M3：迴歸人工神經網路在第一個隱含層中加入丟棄法 

Layer Hyperparameter Output shape Parameters 

Input None (None, 1000) 0 
dense_1 Units=64, Activation=ReLU (None, 64) 64,064 
Dropout Rate=0.1 (None, 64) 0 
dense_2 Units=16, Activation=ReLU (None, 16) 1,040 
dense_3 Units=4, Activation=ReLU (None, 4) 68 
dense_4 Units=1, Activation=Linear (None, 1) 5 

   Total: 65,177 
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表 3.7 M4：迴歸人工神經網路使用 6 種 pH 值光譜訓練以進行連續預測 

Layer Hyperparameter Output shape Parameters 

Input None (None, 1000) 0 
dense_1 Units=64, Activation=ReLU (None, 64) 64,064 
Dropout Rate=0.5 (None, 64) 0 
dense_2 Units=16, Activation=ReLU (None, 16) 1,040 
dense_3 Units=4, Activation=ReLU (None, 4) 68 
dense_4 Units=1, Activation=Linear (None, 1) 5 

   Total: 65,177 

 

 

表 3.8 M5：迴歸人工神經網路使用 4 種 pH 值光譜訓練以進行連續預測 

Layer Hyperparameter Output shape Parameters 

Input None (None, 1000) 0 
dense_1 Units=32, Activation=ReLU (None, 32) 32,032 
Dropout Rate=0.5 (None, 32) 0 
dense_2 Units=16, Activation=ReLU (None, 16) 528 
dense_3 Units=4, Activation=ReLU (None, 4) 68 
dense_4 Units=1, Activation=Linear (None, 1) 5 

   Total: 32,633 
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3.5.2 卷積神經網路 

 

卷積神經網路為監督式學習的演算法，架構包含輸入層、卷積層、池化層、隱

含層、輸出層。輸入層由 1000 維的光譜所組成，卷積層與池化層負責對輸入資料

進行特徵擷取與降維，特徵圖在攤平後進入全連接層進行非線性轉換，最後由輸出

層提供迴歸或分類的預測。其中，卷積層與池化層的層數、卷積核與池化層的長度、

卷積核的數量(深度)、隱含層的層數與神經元數均為超參數，輸出層在迴歸模型的

神經元數為 1，在分類模型的神經元數為 pH 值的類別數 6，如圖 3.8、圖 3.9 所示。

本實驗共訓練 3 個卷積神經網路(M6~M8)模型進行水溶液電漿光譜 pH 值的迴歸

或分類預測，訓練資料使用資料庫 A 中的光譜。模型的卷積層、池化層的數量均

設為 2 層，卷積層的長度與深度與池化層的長度均與模型的參數量有關，由於卷

積神經使用權重共享來減緩過擬合情形，參數量的計算方式與人工神經網路不同，

除了全連接層的權重外，還需考慮卷積核的長度與深度，計算方式舉 M6 為例：

55401 = (49 × 32 + 32) + (49 × 32 × 32 + 32) + (896 × 4 + 4) + (4 × 1 + 1)，其

中卷積核的數量在決定模型的參數量扮演關鍵的角色。CNN 權重與偏差的初始值

設定與 ANN 相同，並透過優化器 Adam 進行更新。我們在卷積層與全連接層中使

用非線性的 ReLU 為激活函數，輸出層的激活函數及損失函數的選擇則是參考表

3.4。迴歸任務使用線性的 Linear 做為激活函數，負責迴歸溶液的酸度，損失函數

搭配平均平方誤差(Mean squared error, MSE)；多元分類任務使用非線性的 Softmax

做為激活函數，負責提供總和為 1 的機率預測值，損失函數搭配分類交叉熵

(Categorical crossentropy, CCE)，公式如下： 

 𝐶𝐶𝐶𝐶𝑀𝑀 = −∑ 𝑦𝑦𝑖𝑖 ∙ 𝑙𝑙𝑚𝑚(𝑦𝑦�𝑖𝑖)𝑁𝑁
𝑖𝑖=1  式 3-4 

其中，𝑦𝑦𝑖𝑖為 0 或 1 的分類標籤、𝑦𝑦�𝑖𝑖為機率預測值、N 為類別數。 

本實驗使用 5 個卷積神經網路 M6~M10 進行迴歸或分類預測，每個模型所需

之訓練時間約為 1.5 分鐘。舉 M6 為例，當我們使用 57600 筆訓練資料對 55401 個

參數進行更新，跑完每個 Epoch 中 100 個 Batch 所需的時間為 1 秒，因此 100 個

Epoch 所需之訓練時間約為 1.5 分鐘。我們分別使用 5 個模型進行以下三個項目： 
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(i) 在第一部分中，我們利用 M6 和 M7 模型來預測資料庫 C 中的光譜，藉此

觀察模型監測多種溶液混合時的酸度變化的能力，並且與 M4 和 M5 的 ANN 模型

進行比較。由於我們已經得到超參數調整方向，資料庫 A 的光譜僅以 80:20 的比

例分為訓練集與測試集，而不再劃分出驗證集，以增加能夠訓練參數的資料。訓練

時我們在第一個隱含層中加入常規化技術 Dropout，丟棄率則為 50%。M6 和 M7

的差別在於訓練資料包含的類別與數量，M6 的訓練資料包含所有 pH 值的光譜，

M7 的訓練資料則是捨去 pH 為 5.67 和 3.76 的光譜，我們想比較去除靠近中性 pH

值光譜是否能提升預測酸性溶液的表現。由於訓練資料由 57600 減少為 38400，為

了避免模型過擬合，我們對 M7 進行架構的調整，卷積核的長度由 49 調整至 33，

如表 3.9、表 3.10，其它訓練模型 M6 和 M7 的超參數列於表 3.15。 

 (ii) 在第二部分中，我們想透過迴歸模型 M7 各層輸出的特徵圖與分類模型

M8 搭配 Grad-CAM 來展示 CNN 模型的可解釋性，也就是在進行迴歸或分類任務

時，預測的依據是光譜中的特徵峰而不是雜訊。由於 Grad-CAM 需要以分類機率

值對最後一層特徵圖進行微分，以計算特徵圖的權重值，我們又另外訓練了分類卷

積神經網路 M8。M8 與迴歸神經網路 M6、M7 的差別在於卷積核的長度縮短為 25、

丟棄率設為 10%、最後兩層全連接層的神經元數皆為 6，如表 3.11。我們將資料庫

A 的 72k 光譜以 60:20:20 的比例劃分為訓練集、驗證集、測試集，並以 One-hot 做

為 M8 資料的標籤，其它訓練模型 M8 的超參數列於表 3.15。 

(ii) 在第三部分中，我們使用 M8 來測試遷移學習應用於 1D 光譜的可能性，

我們以 M8 的模型與參數做為 M9 和 M10 的架構和參數初始值，並將 72k 的 2048

維光譜切割至 1940 維做為輸入資料，重新訓練輸入層為 1940 維的分類卷積神經

網路。我們發現輸入資料的維度與攤平後的向量長度有關，對照表 3.11、表 3.12 可

以發現 M8 的特徵圖經 Flatten 後的輸出長度為 1088 維，M9、M10 的的特徵圖經

Flattten 後的輸出長度為 2272 維，由於與 Flatten 相連的 Dense_1 參數量不一致，

因此 M8 模型中可轉移到 M9 和 M10 只有 Conv1D_1、Conv1D_2、Dense_2 的參

數。實驗中我們嘗試比較轉移不同層的效果，並比較使用 Fine-tuning 或將參數凍

結的效果。此外，我們分別使用 43200 與 1350 張光譜來訓練 M9 和 M10，藉此比

較在訓練資料缺乏的情況下，我們是否能借助遷移學習達到較沒有遷移學習的 M9

更快收斂且更準確的結果，其它訓練模型 M9 和 M10 的超參數列於表 3.15。 
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圖 3.8 M6、M7：迴歸卷積神經網路。 

 

 

 

圖 3.9 M8~M10：分類卷積神經網路。 
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表 3.9 M6：迴歸卷積神經網路使用 6 種 pH 值光譜訓練以進行連續預測 

Layer Hyperparameter Output shape Parameters 

Input None (None, 1000, 1) 0 

Conv1D_1 Kernel size=49, Channel=32 
Stride=1, Activation=ReLU (None, 952, 32) 1,600 

MaxPooling_1 Pool size=5, Stride=5 (None, 190, 32) 0 

Conv1D_2 Kernel size=49, Channel=32 
Stride=1, Activation=ReLU (None, 142, 32) 50,208 

MaxPooling_2 Pool size=5, Stride=5 (None, 28, 32) 0 
Flatten None (None, 896) 0 

Dropout Rate=0.5 (None, 896) 0 
Dense_1 Units=4, Activation=ReLU (None, 4) 3,588 
Dense_2 Unots=1, Activation=Linear (None, 1) 5 

   Total: 55,401 

 

表 3.10 M7：迴歸卷積神經網路使用 4 種 pH 值光譜訓練以進行連續預測 

Layer Hyperparameter Output shape Parameters 

Input None (None, 1000, 1) 0 

Conv1D_1 Kernel size=33, Channel=32, 
Stride=1, Activation=ReLU (None, 968, 32) 1,088 

MaxPooling_1 Pool size=5, Stride=5 (None, 193, 32) 0 

Conv1D_2 Kernel size=33, Channel=32, 
Stride=1, Activation=ReLU (None, 161, 32) 33,824 

MaxPooling_2 Pool size=5, Stride=5 (None, 32, 32) 0 
Flatten None (None, 1024) 0 

Dropout Rate=0.5 (None, 1024) 0 
Dense_1 Units=4, Activation=ReLU (None, 4) 4,100 
Dense_2 Units=1, Activation=Linear (None, 1) 5 

   Total: 39,017 
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表 3.11 M8：分類卷積神經網路用於 Grad-CAM  

Layer Hyperparameter Output shape Parameters 

Input None (None, 1000, 1) 0 

Conv1D_1 Kernel size=25, Channel=32 
Stride=1, Activation=ReLU (None, 976, 32) 832 

MaxPooling_1 Pool size=5, Stride=5 (None, 195, 32) 0 

Conv1D_2 Kernel size=25, Channel=32, 
Stride=1, Activation=ReLU (None, 171, 32) 25,632 

MaxPooling_2 Pool size=5, Stride=5 (None, 34, 32) 0 
Flatten None (None, 1088) 0 

Dropout Rate=0.1 (None, 1088) 0 
Dense_1 Units=6, Activation=ReLU (None, 6) 6,534 
Dense_2 Units=6, Activation=Softmax (None, 6) 42 

   Total: 33,040 

 

表 3.12 M9、M10：分類卷積神經網路以不同的資料量訓練進行遷移學習 

Layer Hyperparameter Output shape Parameters 

Input None (None, 1940, 1) 0 

Conv1D_1 Kernel size=25, Channel=32 
Stride=1, Activation=ReLU (None, 1916, 32) 832 

MaxPooling_1 Pool size=5, Stride=5 (None, 383, 32) 0 

Conv1D_2 Kernel size=25, Channel=32, 
Stride=1, Activation=ReLU (None, 359, 32) 25,632 

MaxPooling_2 Pool size=5, Stride=5 (None, 71, 32) 0 
Flatten None (None, 2272) 0 

Dropout Rate=0.1 (None, 2272) 0 
Dense_1 Units=6, Activation=ReLU (None, 6) 13,638 
Dense_2 Units=6, Activation=Softmax (None, 6) 42 

   Total: 40,144 
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3.5.3 卷積自編碼器 

 

自編碼機(AutoEncoder, AE)為一種非監督式學習的神經網路，其架構可以拆解

為編碼器(Encoder)和解碼器(Decoder)兩部分，編碼器是由神經元數量逐漸遞減的

全連接層所組成，其功能是將原始資料壓縮至低維的潛在空間(Latent space)，接著

由解碼器將潛在向量還原成與輸入資料維度相同的輸出資料。自編碼機的訓練目

標是降低輸入資料與還原資料的差異，由於輸入資料為正規化的光譜，輸出的還原

光譜也應在[0,1]之間，因此我們參考表 3.4 使用 Sigmoid 為輸出層的激活函數，二

元交叉熵(Binary crossentropy, BCE)為損失函數 151，其公式如下： 

 𝐴𝐴𝐶𝐶𝑀𝑀 = − 1
𝑁𝑁
∑ [𝑦𝑦𝑖𝑖 ∙ 𝑙𝑙𝑚𝑚(𝑦𝑦�𝑖𝑖) + (1 − 𝑦𝑦𝑖𝑖) ∙ 𝑙𝑙𝑚𝑚 (1 − 𝑦𝑦�𝑖𝑖)]𝑁𝑁
𝑖𝑖=1  式 3-5 

其中，𝑦𝑦𝑖𝑖為實際值、𝑦𝑦�𝑖𝑖為迴歸預測值、N 為資料維度。為了估算原始資料與還原後

資料的差異，我們亦使用平均絕對誤差(Mean absolute error, MAE)，其公式如下： 

 𝑀𝑀𝐴𝐴𝑀𝑀 = 1
𝑁𝑁
∑ |𝑦𝑦𝑖𝑖 − 𝑦𝑦�𝑖𝑖|𝑁𝑁
𝑖𝑖=1   式 3-6 

有別於一般的自編碼機是由全連接層組成，我們使用的是卷積自編碼機，示意圖如

圖 3.10，編碼器的部分是由 3 層卷積層(Conv1D)與 3 層最大池化層(MaxPooling)組

成，目標是將輸入的 1000 維光譜壓縮至 3 維的潛在空間中；解碼器的部分則是由

3 層卷積層與 3 層上取樣層(UpSampling)構成，目標是將 3 維的潛在向量還原成

1000 維的光譜。其中，卷積層負責特徵的擷取，我們為了維持卷積層輸出特徵圖

的維度不變，在卷積層中加入填補法，並利用卷積核的數量來調整特徵圖的深度與

模型的參數量；最大池化層與上取樣層，分別負責資料的降維與還原，兩者長度設

定為 10，目的是使特徵圖長的度以十倍為單位縮放，因此編碼器輸出的特徵圖長

度為 1000、100、10、1，深度則是由卷積核數量決定，最後我們將輸出長度為 1、

深度為 3 的特徵圖攤平，即可得到 3 維的潛在向量，解碼器則是以對稱的方式還

原潛在向量。實驗中，我們使用卷積自編碼器進行光譜的還原，並以 MAE 值做為

異常偵測的標準，編碼器與解碼器可由 M11 進行拆解，其架構分別整理於表 3.13、

表 3.14，其它與訓練卷積自編碼器的超參數列於表 3.15。 
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圖 3.10 M11：卷積自編碼機之示意圖。 
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表 3.13 M11：編碼器將 1000 維光譜壓縮至 3 維潛在空間 

Layer Hyperparameter Output shape Parameters 

Input None (None, 1000, 1) 0 

Conv1D_1 
Kernel size=25, Channel=32 
Stride=1, Padding="same" 

Activation=ReLU 
(None, 1000, 32) 832 

MaxPooling_1 Pool size=10, Stride=10 (None, 100, 32) 0 

Conv1D_2 
Kernel size=25, Channel=32 
Stride=1, Padding="same" 

Activation=ReLU 
(None, 100, 32) 25,632 

MaxPooling_2 Pool size=10, Stride=10 (None, 10, 32) 0 

Conv1D_3 
Kernel size=25, Channel=3 
Stride=1, Padding="same" 

Activation=ReLU 
(None, 10, 3) 2,403 

MaxPooling_3 Pool size=10, Stride=10 (None, 1, 3) 0 
Flatten None (None, 3) 0 

   Total: 28,867 

 

表 3.14 M11：解碼器將 3 維潛在向量解壓縮還原成 1000 維光譜 

Layer Hyperparameter Output shape Parameters 

Flatten None (None, 3) 0 
Reshape None (None, 1, 3) 0 

UpSampling_1 Pool size=10, Stride=10 (None, 10, 3) 0 

Conv1D_4 
Kernel size=25, Channel=32 
Stride=1, Padding="same" 

Activation=ReLU 
(None, 10, 32) 2,432 

UpSampling_2 Pool size=10, Stride=10 (None, 100, 32) 0 

Conv1D_5 
Kernel size=25, Channel=32 
Stride=1, Padding="same" 

Activation=ReLU 
(None, 100, 32) 25,632 

UpSampling_3 Pool size=10, Stride=10 (None, 1000, 32) 0 

Conv1D_6 
Kernel size=25, Channel=1 
Stride=1, Padding="same" 

Activation=Sigmoid 
(None, 1000, 1) 801 

   Total: 28,865 
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表 3.15 模型超參數整理 (M1~M11) 
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第 4 章 實驗結果與討論 

 

 高壓直流脈衝電源驅動之水溶液電漿系統 

 

4.1.1 水溶液電漿光譜 

 

圖 4.1 為水溶液電漿在不同酸度環境之放射光譜，溶液的配置方法是藉由混合

不同比例的硝酸與硝酸鈉溶液，使溶液在 pH 值為 2.23~5.67 的酸度範圍中，有相

同的導電度 2500 μS/cm。我們使用使用高壓直流脈衝電源來驅動水溶液電漿系統，

操作條件為電壓 800V、電晶體開啟的時間寬度 4 ms、關閉的時間寬度 16 ms，使

系統置在暗室中以 50 Hz 的頻率連續激發電漿。當我們施加電壓於電極尖端時，高

電流密度會伴隨焦耳加熱或電解等反應，而在電極附近產生 H2O、H2、O2 的氣泡，

當電場足夠高時，電漿便會在氣泡中被激發游離，並同時引發多種複雜的碰撞反應，

如：離子化、激發鬆弛、分解等，分子或原子在鬆弛回到基態的過程中會放出特定

波長的光，因此我們可以透過光譜來了解電漿在三相介面的反應機制。 

我們使用透鏡組與光譜儀來收集電漿放出的點光源，在 100 ms的積分時間下，

可以於 200 秒內取得 2k 張光譜，並建立光譜資料庫如表 3.2。圖 4.1(a)-(f)分別為

資料庫 A 各個 pH 值 12k 張光譜的平均光譜，光譜的波長範圍為 191~889 nm，共

2048 個像素，每張光譜的強度均以 OH 的強度進行正規化，如式 3-1。其中，圖

4.1(a)為純硝酸納溶液的放射光譜、圖 4.1(f)為純硝酸溶液的放射光譜，圖 4.1(b)-(e)

則是不同混合不同比例的硝酸與硝酸納溶液的放射光譜。我們在 6 張圖中都可以

觀察到 OH(310.1 nm)、Hβ(486.1 nm)、Hα(656.3 nm)、O(777.4 nm 與 844.6 nm)等譜

線。Na 的譜線(589.6 nm 與 819.5 nm)則是來自於硝酸鈉中的金屬離子，因此在圖

4.1(f)中並沒有出現。由於 Na 的游離能僅有 2.1 eV，因此可以在 589.6 nm 觀察到

過飽和的 Na 放光強度，其生成的機制尚未有完整的定論，可能的路徑為帶有 Na

原子或離子的溶液被汽化，並由電子碰撞引發激發反應。 
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圖 4.1 在不同酸度下之水溶液電漿光譜。 (a) pH=5.67/ [H+]=2.14×10-6； (b) 

pH=3.76/ [H+]=1.74×10-4；(c) pH=3.04/ [H+]=9.12×10-4；(d) pH=2.78/ [H+]=1.66×10-3；

(e) pH=2.49/ [H+]=3.24×10-3；(f) pH=2.23/ [H+]= 5.89×10-3。 
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4.1.2 收光位置 

 

我們在分析分析收集到的水溶液光譜時，發現光譜中特徵峰的強度不僅會隨

時間不規律的變化，若是改變透鏡的對焦位置，所得到的光譜平均強度也會有所差

異。為了利用水溶液電漿光譜平台收集大量的光譜，建立溶液酸度的深度學習模型，

我們得設法最小化光譜在相同溶液環境、不同組實驗的差異，以呈現出電漿在不同

溶液環境下的放光行為差異。在進行收集電漿的放光前，我們會將透鏡組固定在

xyz 三軸的精密微調台上，並藉由轉動輪軸的刻度來調整透鏡組與驅動電極在空間

上的相對位置，其最小刻度為 0.01 mm。我們對焦使用的原理是光徑的可逆性，首

先將雷射筆與光譜儀端的光纖接合在一起，接著利用光纖的全反射將雷射光傳遞

至透鏡的焦點上，焦點上的光經過平凸透鏡後轉為平行光，並由第二個平凸透鏡再

次聚焦為點光源。為了使驅動電極與透鏡的距離恰好為透鏡的焦聚，我們將匯聚的

雷射光源打在驅動電極正上方的屏幕，藉由前後移動透鏡直到我們肉眼看到面積

最小的光點。接著我們左右移動透鏡，直到雷射光恰好聚焦於驅動電極包覆的白金

線尖端。完成上述的校準步驟後，我們已經固定住透鏡在 xy 平面的位置，然而在

z 方向的最佳收光位置得透過實驗數據來歸納，因為電漿生成於三相介面，因此和

下列條件均有關，如：白金線直徑、溶液酸度與導電度、氣泡生成的大小與速率。 

圖 4.2 為水溶液電漿在 pH 值分別為 5.83、4.89、3.65、2.77、2.24，導電度為

2500 μS/cm 的溶液環境中，OH、Hα、Hβ、Hγ、O777 nm、O844 nm等特徵峰強度與 z 方

向聚焦位置的關係。我們先使用 pH 值為 5.83 的溶液做為待測液，將驅動電極表

面做為開始基準點，以 100 ms 的積分時間收集 200 張光譜，接著以 0.2 mm 為向

上移動的單位，接續收集不同位置上的光譜，直到距電極表面 1 mm 為止。取得 pH

值為 5.83 在每個位置的 200 張光譜後，我們接續測試其它溶液，溶液置換的過程

會使用去離子水潤洗容器，並放置一段時間待容器回到室溫。特徵峰強度的平均值

與標準差已標示於圖 4.2(a)-(f)內，我們可以觀察到在原點的強度都比較弱，原因

是光徑被包覆白金線的玻璃阻礙，使數值孔徑(Numerical aperture, NA)降低所致。

此外，我們觀察到在 0.6 mm 的位置可以收到較強的光源，因此後續建立資料庫 A、

B、C 都是固定在此位置進行實驗，以提升收光的再現性。 
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圖 4.2 水溶液電漿在 pH 值分別為 5.83、4.89、3.65、2.77、2.24，光譜中不同的

特徵峰強度與 z 方向聚焦位置的關係。(a) OH；(b) Hα；(c) Hβ；(d) Hγ；(e) O777 nm；

(f) O844 nm。 
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4.1.3 單一特徵峰放光之分佈 

 

我們將光源對準方法應用於收集 6 種酸度下的水溶液電漿光譜，配置溶液的

pH 值包含 5.67、3.76、3.04、2.78、2.49、2.23，溶液的導電度則是控制在 2500 μS/cm。

每一種酸度的溶液我們會以水溶液電漿平台進行連續的激發，並以 100 ms 的積分

時間在 200 sec 內收集 2k 張光譜，重複 6 次實驗後便可以得到各種 pH 值的 12k 光

譜，如表 3.2 中的資料庫 A 所示。由於水溶液電漿生成於氣泡與溶液的介面上，物

質或能量在相與相之間的傳遞對於溶液的組成(e.g. pH 值或導電度)相當的敏感，不

同溶液環境下之氣泡動態與電流波形都存在差異，如圖 3.3，因此我們的目標是找

到電漿與溶液環境之間複雜的耦合關係。由於電漿在放電時會伴隨著強大的電流

與電場，pH 計或導電度計等侵入式的量測方式會導致儀器的損壞，因此我們希望

以非侵入式方式收取電漿光譜，並由特徵峰的強度進行溶液環境的定量分析。 

我們以水溶液光譜中常見的特徵峰進行強度與 pH 值的定量分析，圖 4.3(a)與

(b)分別為資料庫 A 的 72k 光譜在不同酸度下，Hα、Hβ 的放光強度對 OH 強度進行

正規化的 Hα/OH、Hβ/OH 相對強度散布圖。每種 pH 值都包含 12k 張光譜，圖 4.3(a)

中的綠點代表每張光譜的 Hα/OH 值，圖 4.3(b)中的黃點代表每張光譜的 Hβ/OH 值，

平均和標準差以黑色方塊與誤差線表示，插圖為 pH 值 3.76 下，各張光譜 Hα、Hβ

相對強度的直方圖。結果顯示 Hα/OH、Hβ/OH 值在 pH 值 2.23~5.67 的酸度範圍中，

觀察到特徵峰的平均強度隨 pH 值增加而略為上升接著趨於平緩，沒有明確的變化

趨勢，且特徵峰強度在相同 pH 值的組內變異大於不同 pH 值的組間變異。此外，

我們對光譜特徵峰的平均強度進行線性迴歸，Hα/OH 與 Hβ/OH 對 pH 的 R2 值分別

為 0.505 和 0.416，顯示我們無法透過線性迴歸特徵峰強度準確地定量 pH 值。由

於電漿在不同 pH 值的水溶液中牽涉複雜的物理與化學反應，且放光在時間與空間

呈現不均勻性，因此無法依靠單一或少數的特徵峰進行 pH 值的定量分析。我們接

續使用深度學習的演算法，利用其可以同時處理大量資量、考慮不同特徵峰間的耦

合關係的多變量分析、提供線性與非線性的轉換等性質，進行電漿光譜之定量分析。 
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圖 4.3 不同酸度溶液環境下之光譜特徵峰的相對強度，(a) Hα/OH；(b) Hβ/OH。

插圖為 pH 值 3.76 的溶液中，各張光譜 Hα、Hβ相對強度的直方圖。 
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 人工神經網路 (Artificial Neural Network, ANN) 

 

4.2.1 合適的標籤  

 

我們使用監督式學習的人工神經網路進行水溶液電漿光譜的迴歸預測，輸入

層的光譜來自於資料庫 A 的 72k 張光譜，為了加速模型收斂的速度，對 OH 於 310.1 

nm 的放光強度進行正規化，使光譜強度範圍在[0,1]之間，光譜的維度則是利用特

徵選擇將 2048 維的光譜降至 1000 維，以減少 ANN 的參數量，避免過擬合的情形

發生。1000 維的輸入資料會經由 3 層的隱含層進行非線性的轉換，隱含層中神經

元使用的激活函數為 ReLU，負責擬合高次方的多項式並過濾模型中傳遞的負值。

輸出層由單一個神經元組成，激活函數為 Linear，以線性組合的放式提供最後的預

測結果。迭代的過程中，我們使用優化器 Adam 來更新模型中共 65,177 個參數，

評價預測值與量測實際值的損失函數為 MSE，模型會不斷地更新權重與偏差值，

來最小化預測值與標籤之間的差異。我們將 72k 的資料庫 A 以 60:20:20 的比例分

為 43.2k 的訓練集、14.4k 的驗證集、14.4k 的測試集，並使用訓練集與驗證集進行

模型的訓練與調整超參數組合。進行模型訓練前，我們得給予資料合適的標籤，因

為模型是根據預測值與標籤間的誤差進行迭代。由於溶液的酸度同時可以用[H+]及

pH 值來表示，因此我們各別以[H+]及 pH 值做為標籤，訓練 ANN 模型 M1 及 M2，

比較不同的標記方式是否會對模型的訓練產生影響。M1 和 M2 的架構與使用的超

參數可參考表 3.5、表 3.15。 

圖 4.4(a)與(b)分別為 M1 及 M2 的訓練結果，圖中的圓點為訓練集與測試集在

不同酸度下的預測值。結果顯示，使用 pH 值為標籤的預測數據點更較[H+]更接近

對角線，表示在模型的訓練與預測上有更準確的結果。由於[H+]與 pH 值的絕對值

不在同一個數量級，我們使用平均絕對百分比誤差來提供較方均差合理的誤差估

計值，各個酸度的訓練集與驗證集對應之 MAPE 值列於表 4.1。我們可以觀察到不

論在何種酸度下，使用 pH 值做為標籤的 M2 模型，其預測的 MAPE 值都遠小於使

用[H+]做為標籤的 M1 模型，M1 和 M2 的平均 MAPE 值分別為 788%和 0.17%，且
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在[H+]=2.14×10-6 或 pH=5.67 時有最大的差異，使用[H+]做為標籤的 MAPE 值為使

用 pH 值的 150,000 倍。另外，我們也觀察到 MAPE 值會隨著兩種標籤類別的數值

變小而增加。 

我們觀察到的結果與訓練模型使用的損失函數有關，在迴歸任務中最常在最

後一層隱含層使用 Linear 並搭配損失函數 MSE 來評價誤差。模型透過 Adam 進行

參數更新時，高數值的標籤較低數值的標籤有更大的 MSE，因此優化器會傾向優

先處理調高數值的標籤並調整相應的參數。舉例來說，模型進行小批次梯度下降時，

若是同一批中同時含有[H+]=5.89×10-3 及[H+]=2.14×10-6 標籤的資料，迭代方向會朝

著可以降低[H+]=5.89×10-3 誤差的方向前進，因為可以得到朝著降低[H+]=2.14×10-6

誤差的方向前進更小的誤差，經過多次迭代使低數值的[H+]標籤的 MAPE 高達

4643.92%。相反地，由於 pH 值標籤的數值在同一個數量級內，模型可以顧及到所

有不同 pH 值標籤的誤差值並提供更準確的預測。總結來說，當我們進行酸度迴歸

預測時，基於模型評價誤差的 MSE，選用處在相同數量級的標籤可以得到較公平

且準確的結果，因此後續訓練深度學習模型我們都使用 pH 值標籤。 
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圖 4.4 資料庫 A 的訓練集與驗證集使用 M1 及 M2 之酸度預測值與酸度量測實

際值之對等圖。(a) [H+]標籤；(b) pH 值標籤。 

 

 

 

表 4.1 資料庫 A 的訓練集與驗證集在不同酸度下，分別以[H+]或 pH 值做為標

籤之平均絕對百分比誤差 

Label 
[H+] 5.89×10-3 3.24×10-3 1.66×10-3 9.12×10-4 1.74×10-4 2.14×10-6 

pH 2.23 2.49 2.78 3.04 3.76 5.67 

MAPE 
(%) 

[H+] 1.52 4.45 8.80 11.22 55.45 4643.92 

pH 0.37 0.20 0.19 0.15 0.06 0.03 
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4.2.2 資料洩漏與過擬合  

 

我們接續使用以 pH 值做為訓練 M2 和 M3 模型的標籤，並將資料庫 A 以

60:20:20 的比例隨機分為 43.2k 的訓練集、14.4k 的驗證集、14.4k 的測試集，對模

型進行訓練與測試，模型架構與超參數組合可參考表 3.5、表 3.6、表 3.15。我們另

外使用資料庫 B 的 6k 張光譜做為 M2 和 M3 的第二個測試集，其中包含 3k 張 pH

值為 2.23 及 3k 張 pH 值為 3.76 的光譜。我們使用 2 個測試集的原因是 14.4k 的測

試集與訓練 M1 和 M2 使用的訓練集、驗證集是由同一個資料庫劃分出來的，因此

訓練集與驗證集會將部分資訊洩漏至測試集，或是說彼此共享相似的資訊，導致模

型在自身的測試集有極好的預測表現，然而模型在預測完全沒看過的測試集的表

現卻很差。為了公正地評估模型的普適性，我們使用獨立於資料庫 A 的資料庫 B

進行測試，並且在 M3 的第一個隱含層中加入常規化技術 Dropout，觀察 Dropout

是否能處理資料洩漏所造成的過擬合問題，並提高人工神經網路的普適性。 

圖 4.5 的左半部分為 M2 對資料庫 A 的訓練集、驗證集、測試集及資料庫 B 的

測試集之 pH=2.23 及 pH=3.76 光譜的預測之平均絕對百分比誤差。兩種 pH 值光譜

進行預測時使用的資料量分別為訓練集與驗證集合併計算的 9.6k(資料庫 A)，第一

個測試集的 2.4k(資料庫 A)，第二個測試集的 3k(資料庫 B)。結果顯示，M2 能夠

準確地預測資料庫 A 中的訓練集、驗證集、測試集，其 MAPE 皆小於 1%。然而

當我們使用資料庫 B 的測試集進行預測時，pH 值為 2.23 和 3.76 光譜的誤差遠高

於資料庫 A 得到的結果，MAPE 值分別為 2.58%和 11.3%。雖然兩個測試集符合廣

義上對於測試集的要求，也就是測試資料沒有參與模型的訓練過程，但是為了避免

電漿光譜可能的資料洩漏的情形，使用完全獨立於訓練資料的資料庫 B 進行測試

可以提供模型較為公正的評估。為了提升模型的普適性，我們使用與 M2 相同架

構、超參數的 M3 模型，並在第一個隱含層中加入 Dropout。圖 4.5 的右半部分為

M3 對資料庫 A 的訓練集、驗證集、測試集及資料庫 B 的測試集之 pH=2.23 及

pH=3.76 光譜的預測之平均絕對百分比誤差。結果顯示，以資料庫 A 而言，M3 對

於不同 pH 值溶液進行預測的誤差變異較 M2 小，且 MAPE 值均小於 1%；以資料

庫 B 的測試集進行預測時，MAPE 值分別為 0.84%和 3.72%，誤差大小約為 M2 的
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三分之一，說明 Dropout 可以有效地提升模型的普適性。 

我們在使用時序性的資料建立深度學習的模型時，要避免使用單一個資料集

進行訓練集、驗證集、測試集的劃分，藉此降低資料洩漏的情形。舉例來說，若是

我們收集了一組 1~10 秒的電漿光譜，並將光譜順序打亂隨機分為訓練集、驗證集、

測試集，其中訓練集與驗證集包含第 1、2、3、4、6、7、9、10 秒的光譜，測試集

為第 5、8 秒的光譜，我們可以推測測試集與訓練集存在關聯性，因而導致實驗中

發現的模型偏差的情形，較為合理的資料劃分方式應該是訓練集與驗證集包含第

1~8 秒，測試集為第 9~10 秒的光譜，使資料集間沒有交錯的情形。然而上述的方

式較適合 LSTM 等時序性的模型，以目前資料的變化趨勢來預測未來可能的行為，

較少用於 ANN 模型，因此我們使用獨立的資料庫 B，等同於另外一組獨立的 1~10

秒的電漿光譜，提供的預測結果較為公正且可以反應實際情況。此外，我們發現加

入常規化技術 Dropout 雖然可能會犧牲部分訓練時的準確率，但是可以大幅提升模

型預測沒看過的資料的準確率，為容易實踐又有效的常規化技術。 
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圖 4.5 M2 與 M3 對資料庫 A 的訓練集、驗證集、測試集及資料庫 B 的測試集

之 pH=2.23 及 pH=3.76 光譜進行預測之平均絕對百分比誤差。其中，M2 沒有使用

Dropout，M3 則是在第一個隱含層中加入丟棄率為 10%的 Dropout。 
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4.2.3 黑盒子  

 

我們在 M3 的第一個隱含層中加入 Dropout 後，有效地提升模型的普適性，預

測資料庫 A 的測試組的 MAPE 小於 1%，且預測資料庫 B 的測試組的 MAPE 也都

小於 5%。雖然人工神經網路在光譜的 pH 值預測上展示出不錯的成果，我們只需

要將不同酸度的光譜輸入模型中，並透過大量的資料尋找最小化損失函數的權重

與偏差的組合，便可由神經元的激活函數進行一連串的非線線轉換，在輸出層得到

準確的迴歸值。然而為了找出輸入資料與標籤間複雜的非線性關係，我們在架構中

堆疊多層的隱含層及使用大量參數進行擬合，導致模型的透明性與可解釋性降低，

由於人類無法完全理解 ANN 內部運作的情況，因此將其模型稱做「黑盒子」。我

們藉由 M2 和 M3 第一個隱含層中神經元被激活的數量與比例，來探討在 M3 加入

Dropout 可以減緩過擬合的原因，以及解釋 M2 在預測資料庫 A 和資料庫 B 的測

試集有不一致的表現。 

圖 4.6(a)-(d)分別為 M2 和 M3 使用 pH 值為 3.76、2.23 的資料庫 A 與資料庫

B 的訓練集、驗證集、測試集進行測試時，第一個隱含層中各個神經元被激活的比

例。我們選擇以第一個隱含層進行分析的原因是 M3 在該層加入常規化技術

Dropout。圖中的 x 軸代表第一個隱含層中的 64 個神經元，y 軸為將資料集中的光

譜輸入 M2 和 M3，神經元被激活的次數佔資料集的光譜數量的比例。舉 4.6(c)第

52 個神經元為例，我們將資料庫 B 的 3k 張測試集的光譜分別輸入 M3 模型中，經

統計第 52 個神經元被激活的次數為 1873 次，因此對應的 y 值約為 0.62。由於隱

含層中使用的 ReLU 會過濾負值，使神經元的輸出為零，因此我們定義當輸出大於

零時，神經元被激活；輸出等於零時，神經元未被激活。結果顯示，圖(a)-(b)中被

激活的神經元個數明顯高於圖(c)-(d)，pH 值為 3.76、2.23 的訓練集與驗證集在 M2

被激活比例大於 0.9 的神經元數分別為 44 個、51 個；在 M3 被激活比例大於 0.9

的神經元數分別為 5 個、9 個。由於 M3 僅使用較少的神經元進行光譜的運算，因

此可以抑制神經元間的協同效應(co-adaptation)，也就是說有用的特徵可以透過少

數的神經元進行萃取並傳遞，不需要在神經元間建立複雜的依賴關係，以防止過擬

合的情形發生。此外，我們還觀察到 M2 中的神經元在預測資料庫 A 與資料庫 B
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的光譜時，神經元出現不一致的激活比例。舉圖 4.6(a)為例，我們比較 M2 在預測

pH 值為 3.76 的資料庫 A 的訓練集與驗證集、訓練集的激活比例，各個神經元激

活比例的差異均小於 0.1；然而當我們比較資料庫 A 的測試集、資料庫 B 的測試集

時，激活比例的差異均大於 0.1 的神經元共有 10 個。我們認為神經元激活比例的

不一致性與導致 M2 在預測資料庫 A 和資料庫 B 的測試集有不同的 MAPE 表現有

關，因此預測資料庫 A 的訓練集、驗證集、訓練集的 MAPE 分別為 0.06%、0.07%、

11.3%。對於 M3 而言，第 52、47 個神經分別在 pH 值為 3.76、2.23 的激活比例差

異，可能對於測試集間的 MAPE 差異有部分貢獻。 

值得注意的是，M3 減少的神經元比例遠大等於我們設定的丟棄率 10%，原因

是 Dropout 僅在訓練時隨機移除 10%的神經元來避免神經元間的協同效應，測試

時 Dropout 是沒有作用的，因此我們觀察到的現象是加入 Dropout 對於參數迭代的

影響，測試時神經元是否被激活則是透過訓練好的參數與 ReLU 共同決定。此外，

由於光譜在經過人工神經網路多層隱含層的疊加運算後，輸出的數值變得更抽象

複雜且難以解釋，因此我們沒有繼續探討加入 Dropout 對第二和第三層隱含層輸出

的影響。為了更好的理解深度學習如何提供迴歸或分類的預測結果，我們在以下的

章節使用透明度、解釋性更高的卷積神經網路進行光譜的分析。 

 

。 
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圖 4.6 M2 和 M3 輸入不同酸度資料集的光譜，第一個隱含層中各個神經元被

激活的比例。(a) M2 使用 pH 值為 3.76 的資料集；(b) M2 使用 pH 值為 2.23 的資

料集；(c) M3 使用 pH 值為 3.76 的資料集；(d) M3 使用 pH 值為 2.23 的資料集。 
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 卷積神經網路 (Convolutional Neural Network, CNN) 

 

4.3.1 即時監測 

 

我們在評估人工神經網路 M1、M2、M3 的預測能力時，使用的測試資料為資

料庫 A 的測試集、資料庫 B 的測試集，測試集中的光譜均是在溶液環境不變的情

形下收集的，因此資料只有單一種標籤。我們想要進一步測試使用資料庫 A 訓練

出來的人工神經網路 M4、M5 或卷積神經網路 M6、M7 模型，是否能夠用於預測

資料庫 C 中 pH 值隨時間變化的水溶液電漿光譜。由於我們在訓練 M1~M3 時已大

致掌握超參數調整的方向，以資料庫 A 進行訓練 M4~M7 的訓練時僅以 80:20 的比

例分為訓練集與測試集，而不再劃分出驗證集，以增加能夠更新參數的資料量。由

於資料庫 C 光譜的 pH 值為散布在訓練標籤之間的連續值，為了增強模型對於從

未見過 pH 值光譜的適應性，我們將丟棄率由 10%上調至 50%。M4~M7 之間的差

異在於訓練資料包含的類別，M4、M6 的訓練資料包含所有 pH 值的 57.6k 光譜；

M5、M7 的訓練資料不包含 pH 值為 5.67、3.76 的 38.4k 光譜，我們想比較捨去 pH

值較為中性的光譜是否能提升預測酸性溶液的表現。此外，由於 M5、M7 的訓練

資料較 M4、M6 少，我們對模型架構進行調整，使參數量與資料量能夠相匹配，

四個模型架構與超參數可參考表 3.7、表 3.8、表 3.9、表 3.10、表 3.15。資料庫 C

的 2.1k 光譜的收集方法是先驅動 pH 值為 2.28 的硝酸 30 秒，接著在 30 秒的時候，

以 50 mL/min 的流量將 pH 值為 5.80 的硝酸納注入方型容器中進行溶液的置換，

過程中我們以 100 ms 的積分時間收集 210 秒內的 2.1k 水溶液電漿光譜。為了將模

型對 2.1k 張光譜的預測值與實際值做比較，我們每隔 15 秒會關閉直流電源供應系

統，並使用 pH 計量測溶液的 pH 值。 

圖 4.7(a)-(d)分別為 M4、M6、M5、M7 對資料庫 C 的 2.1k 張光譜的預測值與

實際值的比較結果，橘色的點為模型對資料庫 C 的 2.1k 張光譜的預測值，點與點

之間的間隔為 0.1 秒；藍色的點為我們使用 pH 計量測到的 pH 值，點與點之間的

間隔為 15 秒。圖 4.7(a)與(b)分別為使用 6 種 pH 值光譜進行訓練的 M4 與 M6 的
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pH 預測值與實際 pH 值比較圖，我們可以觀察到 M6 的預測 pH 值為連續分布的圓

滑曲線，較貼近混合過程中 pH 值的變化趨勢，M4 的預測 pH 值則為不連續的階

梯狀曲線，pH 預測值明顯高於實際 pH 值。我們比較兩種模型的預測表現，推測

CNN 較適合用 pH 值的即時監測。雖然 CNN 已經展示出不錯的預測趨勢，我們認

為 M6 預測值的變異仍然偏大，經過計算第 180~210 秒的 300 張光譜的預測標準

差為 0.18，距離 pH 計的準確度還有一段差距。我們接續使用 M5 與 M7 進行預測，

如圖 4.7(c)-(d)所示，CNN 在預測的表現上優於 ANN 模型，且預測的趨勢與 M4、

M6 一致，分別為階梯狀與圓滑的曲線。圖 4.7(c)-(d)與圖 4.7(a)-(b)的差別在於較

少出現預測值零星散布的情況，且預測值與實際值間的誤差更小。我們計算 M7 第

180~210 秒的 300 張光譜的預測標準差，結果發現 CNN 模型的標準差由 0.18 降至

0.05，預測的準確度已達小數點後第二位，符合我們在實務上對於量測 pH 值的要

求。總結來說，我們在挑選合適的訓練資料下，使用 CNN 模型可以捕捉到溶液混

合時 pH 值變化的趨勢，過程中使用電漿的放光進行非侵入式的檢測，且量測間隔

的時間由傳統 pH 計所需的 15 秒降至 0.1 秒。 

我們藉由比較 M4~M7 的預測結果發現 CNN 較適合用於 pH 值的即時監測，

原因是 ANN 的全連接架構容易產生過擬合的情形，因此即便我們將丟棄率調高至

50%，模型依舊無法適應從未看過的資料，階梯狀的平面對應的 y 值非常接近資料

庫 A 的 pH 值標籤 2.23、2.49、2.78、3.04，也就是 ANN 將光譜的 pH 值預測為附

近的標籤值，導致我們可以觀察到階梯之間斷層的現象。CNN 的優勢在於模型中

含有卷積層與池化層，透過卷積層擷取光譜中的重要特徵及池化層降維過濾不重

要的雜訊，CNN 可以使用重要特徵形狀隨時間的變化做為迴歸 pH 值的依據。此

外，我們發現選擇合適的訓練資料類別相當的重要，我們捨去 pH 值為 5.67、3.76

的訓練光譜是因為中性溶液的 pH 值較不穩定，溶液會吸收空氣中的 CO2 而酸化，

造成我們 pH 值量測的困難，因此捨棄中性光譜對於模型迴歸酸性 pH 值有正向的

幫助。我們已經展示出 CNN 迴歸預測 pH 值的能力，接著我們會以卷積層與池化

層輸出的特徵圖來視覺化光譜進入 CNN 後特徵峰形狀的變化。 
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圖 4.7 ANN 或 CNN 分別使用 6 種 pH 值光譜或 4 種 pH 值光譜進行訓練，以

預測資料庫 C 溶液混合過程中 pH 值的變化。(a) M4: ANN 使用 6 種 pH 值光譜進

行訓練；(b) M6: CNN 使用 6 種 pH 值光譜進行訓練；(c) M5: ANN 使用 4 種 pH

值光譜進行訓練；(d) M7: CNN 使用 4 種 pH 值光譜進行訓練。 
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4.3.2 卷積層與池化層輸出的特徵圖 

 

卷積神經網路相較人工神經網路為更透明的演算法，我們可以藉由視覺化全

連接層前方的卷積層與池化層輸出的特徵圖來理解卷積核與最大池化層的運作方

式。為了解釋 CNN 模型如何透過特徵萃取與資料降維來達到較 ANN 更好的 pH

值即時監測的表現，我們接續使用 M7 架構來觀察電漿光譜輸入模型後在特徵圖

在各層變化的情形。我們挑選 pH 值為 2.23 的硝酸溶液的光譜進行分析，由於將

12k 張光譜取平均會使局部特徵平滑化而消失，我們使用 12k 張光譜中 M7 預測最

準的 1 張光譜做為輸入資料，其預測值為 2.2299995。輸入的光譜依序會通過第一

層卷積層(Conv1)、第一層池化層(Pooling1)、第二層卷積層(Conv2)、第二層池化層

(Pooling2)，由於 Conv1、Conv2 分別有 32 個通道，我們使用第 2、14 個通道的輸

出來呈現長度為 33 的卷積核與特徵圖進行內積時，會考慮緊鄰維度之間的強度關

係，因此能夠觀察到特徵峰形狀的變化。此外，池化層使用的是長度為 5 的最大池

化層，因此特徵圖會以 5 倍為單位縮小維度。 

圖 4.8(a)-(e)為硝酸光譜在卷積層或池化層輸出的特徵圖的變化情形，由圖 4.8 

(a)到(b)我們可以觀察到 Hβ 與 Hα 於第 508 和 929 維度的兩個特徵峰經過第一個卷

積層中第 2 個卷積核萃取後，分別在第 475、509 和第 894、928 維度產生四個特

徵峰。由於我們使用的卷積核長度為 33，因此第 475 維度的峰值來自於卷積核

Conv1(2nd)的參數與硝酸光譜中第 475~507 維度的放光強度的內積值，其範圍包含

Hβ 的左半峰與部分譜帶；第 509 的特徵峰值來自於卷積核 Conv1(2nd)的參數與硝

酸光譜中第 509~541 維度的放光強度的內積值，其範圍包含 Hβ的右半峰與部分譜

帶，由上述結果我們可以推測卷積核在進行 pH 值迴歸時會將特徵峰拆成左半峰與

右半峰進行計算，若是以 Hα進行分析亦可得到相同的結論。值得注意的是內積時

的半峰位置有偏移的情形，舉 Hα 為例，我們在第 894 得到的最大峰值來自於與硝

酸光譜中第 894~926 維度的放光強度的內積值，然而硝酸光譜上 Hα最大峰值的位

置是第 929 維度，因此偏離了 3 個維度。我們探討其原因是 Hα最大峰值的維度並

不固定，受到光譜儀解析度的影響，Hα 波峰可能的位置在第 926~929 維度，而卷

積核中的 33 個參數是由訓練時的 57.6k 張光譜共同決定，因此不可能符合每一張



doi:10.6342/NTU202102107

 98 

光譜的特殊情況。我們接續觀察池化層對特徵圖的影響，由圖 4.8 (b)到(c)我們可

以觀察到特徵峰的維度由 968 維降至 193 維，由於最大池化層只留下每 5 個維度

中的最大值，因此池化層除了降維外也附帶了平滑化曲線的效果。由圖 4.8 (a)到(e)

我們可以觀察到光譜隨著卷積層的萃取與池化層的降維處理，輸出的特徵圖大小

越來越小，且內容變得越來越抽象，呈現出較少關於光譜特徵峰的資訊，而是光譜

pH 值大小的資訊。由圖 4.9 (a)到(b)我們可以觀察到 Hβ與 Hα於第 508 和 929 維度

的兩個特徵峰經過第一個卷積層中第 14 個卷積核萃取後，分別在第 506 和第 927

維度產生二個特徵峰。圖 4.9 中也有發現半峰位置偏移的情形，Hβ 與 Hα均偏移了

2 個維度，然而與圖 4.8 最大的差別在於第 14 個卷積核只關注 Hβ 與 Hα的右半峰，

而沒有出現內積左半峰而產生的特徵峰。我們透過比較圖 4.8 與圖 4.9 來說明卷積

層中的 32個卷積核都分別代表某種特徵的擷取器，所關心的特徵也不盡相同，CNN

則是集合所有卷積核與最大池化層輸出的特徵圖的結果，並透過全連接層提供迴

歸或分類的結果。目前我們已經使用各層輸出的特徵圖來說明 CNN 中卷積層與池

化層的功能，並發現進行迴歸任務時 CNN 會萃取光譜中的特徵峰，接下來以類別

激活熱圖來顯示特徵圖對最後預測結果的貢獻程度。 
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圖 4.8 最準的硝酸溶液光譜在卷積層或池化層輸出的特徵圖。(a) 硝酸光譜；

(b) Conv1(2nd)輸出的特徵圖；(c) Pooling1 輸出的特徵圖；(d) Conv2(2nd)輸出的特

徵圖；(e) Pooling2 輸出的特徵圖。  
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圖 4.9 最準的硝酸溶液光譜在卷積層或池化層輸出的特徵圖。(a) 硝酸光譜；

(b) Conv1(14th)輸出的特徵圖；(c) Pooling1 輸出的特徵圖；(d) Conv2(14th)輸出的

特徵圖；(e) Pooling2 輸出的特徵圖。 
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4.3.3 類別激活熱圖  

 

類別激活熱圖為卷積神經網路圖譜視覺化的方法，我們可以將最後一張特徵

圖與對應之權重進行加權，來呈現圖譜中各個區域對於分類結果的貢獻。常見的類

別激活熱圖包括 CAM 與 Grad-CAM，由於 Grad-CAM 對於模型架構的限制條件較

少，不需要將最後一層池化層改為 GAP 並捨棄全連接層後重新訓練參數，因此我

們採用 Grad-CAM 做為視覺化電漿光譜中重要特徵的方法。由於 Grad-CAM 需要

以最高分類機率值對最後一層特徵圖進行微分，以計算特徵圖的權重，我們將資料

庫 A 的 72k 光譜以 60:20:20 的比例劃分為訓練集、驗證集、測試集，並以 One-hot

做為資料的標籤，訓練了分類卷積神經網路 M8。值得注意的是光譜的標籤由迴歸

模型使用的 pH 值換成以 0 或 1 來表示，因此可以將 6 種 pH 值的溶液視為 6 個分

類類別。M8 架構的輸出層由 6 個神經元組成，分別提供不同 pH 值的預測機率，

並使用 Softmax 做為激活函數，負責提供總和為 1 的機率預測值，我們將預測機率

的最大值對應的 pH 值做為光譜的分類結果。我們以資料庫 A 的 14.4k 張光譜做為

測試資料，並以混淆矩陣來呈現 M8 的訓練情形，如圖 4.10 所示，橫軸為 pH 值的

實際分類，縱軸為 pH 值的預測分類，縱向的每一個數值均除上 2400 進行正規化，

因此數值皆在[0,1]之間，且數值總和為 1。結果顯示，M8 分辨光光譜別的平均準

確率為 97.5%，我們接續使用 M8 繪製各個 pH 值光譜的類別激活熱圖。 

在使用 M8 進行光譜分析前，我們以 VGG16149 和 VGG19149 測試將 Grad-CAM

應用在圖片分類的效果，VGG16 和 VGG19 為 2014 年 ImageNet 大規模視覺辨識

挑戰賽(ILSVRC)中脫穎而出的分類卷積神經網路，VGG16 和 VGG19 的架構中包

含 13、16 層卷積層與 3 層全連接層，輸入的圖片需前處理為 224 × 224，輸出層的

維度為 1000 維，使用的激活函數為非線性的 Softmax。我們從 1000 種分類類別中

隨機挑選 2 種並從網路上下載相關的圖片，分別為圖 4.11(a)與(b)的斑馬與無尾熊。

圖 4.11(c)-(f)上方的英文字為模型預測的分類結果，下方為我們利用反向傳播法計

算該類別對 512 張特徵圖的梯度平均值(𝛼𝛼𝑘𝑘𝑐𝑐)，每張特徵圖與對應的𝛼𝛼𝑘𝑘𝑐𝑐進行加權後，

通過 ReLU 過濾負值即可得到類別激活熱圖，熱圖中顏色越紅的區域表示對於分

類結果有越大的貢獻。結果顯示，VGG16 和 VGG19 均可從 1000 個類別中給出正
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確的分類，且模型關注的區域均為動物的重要特徵(e.g., 斑馬的條紋或無尾熊的眼

睛，而不是背景的草原或樹葉)，因此我們不僅可以透過 Grad-CAM 來尋找輸入資

料中的重要特徵，也可以將 Grad-CAM 視為檢視模型訓練情形的方法。舉例來說，

若是模型的準確率很高，然而在類別激活熱圖中顯示的都是與該類別無關的區域，

則暗示模型可能出現偏差的問題。此外，藉由比較圖 4.11(c)與(e)，我們發現對於

相同的輸入資料而言，雖然使用不同模型得到的類別激活熱圖不盡相同，但還是能

夠明確指出輸入資料中重要的特徵，因此我們嘗試將 Grad-CAM 應用於水溶液電

漿光譜分析，以尋找各個 pH 值下的重要特徵，並檢視 M8 是否有訓練偏差的問題。 

我們使用 M8 來預測資料庫 A 的 14.4k 張測試光譜，並找出各個 pH 值下預測

前 5 準確的光譜，這 30 張光譜的準確率均高於 99.99%。我們接著利用反向傳播法

計算每張光譜 6 個預測機率的最高值對 32 張特徵圖的梯度平均值(𝛼𝛼𝑘𝑘𝑐𝑐)，每張特徵

圖與對應的𝛼𝛼𝑘𝑘𝑐𝑐進行加權後，通過 ReLU 過濾負值即可得到類別激活熱圖。由於我

們關注的是重要特徵與其他不重要區域的相對強度，類別激活熱圖的強度均正規

化到[0,1]之間。圖 4.12(a)-(f)的上方為各個 pH 值下，預測準確率第 1~5 張光譜的

類別激活熱圖，類別激活熱圖的下方則為最準確第 1 張光譜，用來與顯色區域對

照維度。結果顯示，圖 4.12(a)中對於分類 pH 為 5.67 溶液最重要的特徵峰為 Hα或

O777 nm，且 O777 nm 佔了其中的四張；圖 4.12(b)中對於分類 pH 為 3.76 溶液最重要

的特徵峰為 Hα 或 O777 nm 或 O814 nm，我們發現在第 3、4 張類別激活熱圖中，最重

要的特徵峰為光譜中相對強度較弱的 O814 nm，由此推測模型不只以絕對強度做為

分類的依據；圖 4.12(c)中我們可以觀察到，分類 pH 值為 3.04 溶液時會同時考慮

Hα和 O777 nm之間的交互作用，由此推測模型無法都以單一特徵峰進行分類預測；

圖 4.12(d)中我們可以觀察到，在 pH 值為 2.78 的溶液中，隨著溶液的酸度的上升，

關注的特徵峰位置開始出現在 O777 nm或 OH 之間，因此推測為 pH 值的過渡帶；在

圖 4.12(e)-(f)中，對於分類 pH 為 2.49、2.23 等酸性溶液重要的特徵皆為 OH，而

不是 H、O 等特徵峰。總結來說，由於 Grad-CAM 呈現的熱圖皆與光譜中的特徵

峰重疊，因此我們能預期 M8 並非偏差的模型。此外，Grad-CAM 關注的區域會隨

溶液酸度的提升而變化，由一開始的 Hα、O777 nm、O814 nm逐漸轉為 OH，我們或許

可以將此發現做為未來研究電漿在酸性溶液下放光行為的參考。 
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圖 4.10 分類卷積神經網路之混淆矩陣。  
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圖 4.11 Grad-CAM 視覺化 VGG16149 和 VGG19149 的分類結果。(a) 斑馬原圖；

(b) 無尾熊原圖；(c) VGG16 的斑馬類別激活熱圖；(d) VGG16 的無尾熊類別激活

熱圖；(c) VGG19 的斑馬類別激活熱圖；(d) VGG19 的無尾熊類別激活熱圖。 
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圖 4.12 Grad-CAM 視覺化不同 pH 值溶液預測前 5 準確的測試光譜，由上而下

分別為第 1~5 準確的測試光譜的類別激活熱圖，最下方為預測準確率最高的光

譜。(a) pH=5.67；(b) pH=3.76；(c) pH=3.04；(d) pH=2.78；(e) pH=2.49；(f) 

pH=2.23。 
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4.3.4 遷移學習 

 

我們在進行水溶液電漿光譜的深度學習時，經常會遇到模型的參數量大於訓

練資料量的情形，為了避免模型產生過擬合，除了降低模型的容量或加入常規化的

方法外，最有效的解決辦法就是收集更多的資料，即便如此在調整超參數及收集光

譜的過程中我們還是得付出大量的時間與人力成本。我們嘗試引入遷移學習的技

術，觀察是否能夠在有限的時間與資料量下，達到較使用大量資料訓練隨機初始參

數更快的收斂速度與更高的準確率。由於目前公開且已經過大量資料訓練的模型

多用於處理 2D 的影像資料而無法適用於 1D 的電漿光譜，且電漿對實驗環境的敏

感度高，領域內較少公開且具代表性的資料集，因此我們接續使用 M8 及資料庫 A

的光譜進行不同維度光譜間的遷移學習。 

我們以 M8 為源域，M9、M10 為目標域，測試將遷移學習應用於不同維度的

光譜是否能提升模型訓練時的表現，其中，M8 使用的輸入資料為 1000 維的光譜；

M9、M10 則是保留除了 Na 以外的所有波長範圍，使用的輸入資料為 1940 維的光

譜，如圖 4.13(a)、(b)所示。藉由對照表 3.11 和 3.12 可以發現 M9 和 M10 使用的

卷積神經網路架構的超參數均與 M8 相同，M9 和 M10 的差別在於使用的訓練資

料量，分別使用 43200 與 1350 張光譜來進行訓練。我們想要比較 M10 在訓練資料

缺乏、使用遷移學習的情況下，與訓練資料充足、使用隨機的參數初始值的 M9 之

間的差別。此外，由於 M9、M10 輸入資料的維度較 M8 高，使最後一層最大池化

層輸出特徵圖攤平後有較高的維度，導致 M8 與 M9、M10 的 Dense_1 因為參數量

不同而無法轉移，因此 M8 中可轉移的包括 Conv1D_1、Conv1D_2、Dense_2 的參

數。最後我們選擇轉移 Conv1D_2、Dense_2 的參數並使用訓練資料進行微調，M9、

M10 的 Conv1D_1、Dense_1 的參數則是設定為隨機的初始值，總共轉移的參數量

為 25,674 個，佔 M9、M10 模型參數量的 64%。 

圖 4.14 為 M9、M10 在不同資料量下使用遷移學習或隨機初始值進行參數訓

練之準確率隨訓練週期變化之曲線，其中，橫軸為訓練經過的週期，縱軸為訓練的

準確率，藍色實線為 43200 張訓練光譜使用隨機初始值；紅色實線為 1350 張訓練

光譜使用隨機初始值；藍色虛線為 43200 張訓練光譜使用遷移學習；紅色虛線為
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1350 張訓練光譜使用隨機初始值。結果顯示，在每一個訓練週期藍色的虛線與實

線的準確率分別高於紅色的虛線與實線的準確率，也就是當我們使用的訓練資料

量越多，訓練的準確率也會越高。由於我們分別將 M9、M10 的批次量設為 576、

18，M9、M10 在一個訓練週期內的參數更新次數皆為 75 次，也就是由 576 筆訓

練資料共同決定參數更新的方向較 18 筆訓練資料來得好。此外，我們可以觀察到

藍色與紅色虛線的準確率分別高於藍色與紅色實線的準確率，因此在相同的訓練

資料下，遷移學習的訓練效果明顯優於使用隨機的參數初始值，且由觀察藍色的虛

線與實線可以發現，在使用隨機的參數初始值的情形下，經過 100 個訓練週期後

的準確率約為 95%，而使用遷移學習僅需 25 個訓練週期就可以達到相同的準確率，

所需的時間為原來的四分之一，也就是使用遷移學習可以加快模型的收斂速度。最

後我們比較藍色實線與紅色虛線，1350 筆訓練資料在使用遷移學習的情形下，可

以達到 43200 筆訓練資料使用隨機參數初始值的準確率，因此若是找到合適的源

域，我們可以用遷移學習來解決訓練資料不足的問題。總結來說，遷移學習能夠讓

我們以有限的訓練資料，達到更快的收斂速度與更高的準確率，且透過實驗我們發

現不同維度的光譜間是可以進行遷移學習的，因此可以用來解決不同光譜儀間像

素的差異。 
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圖 4.13 M8 與 M9、M10 使用的不同 pH 值的光譜。(a) M8 在源域使用的 1000

維光譜；(b) M9、M10 在目標域使用的 1940 維光譜。 
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圖 4.14 M9、M10 在不同資料量下使用遷移學習或隨機初始值進行參數訓練之

準確率隨訓練週期變化之曲線。 
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 卷積自編碼器 (Convolutional AutoEncoder, CAE) 

 

4.4.1 異常偵測 

  

我們在使用電漿平台連續收集大量的水溶液電漿光譜的過程中，電漿的放光

會受到氣泡動態或電極磨損等因素的影響，而在短暫的時間內出現異常的放光。若

是訓練模型使用的資料包含離群的光譜，可能會導致我們訓練出偏差的模型，因此

我們嘗試以卷積自編碼器 M11 進行光譜之異常偵測。卷積自編碼器偵測異常光譜

的方法是計算輸入光譜與還原光譜的平均絕對誤差，藉由編碼器中的卷積層與最

大池化層分別對輸入的光譜進行特徵萃取與降維，將 1000 維的原始光譜壓縮到 3

維的潛在空間，再透過解碼器中的卷積層與上取樣層分別對潛在向量進行特徵萃

取與維度重建，將 3 維的潛在向量還原至 1000 維的光譜，接著取每個維度輸入與

還原光譜強度的絕對誤差的平均值，做為衡量光譜為正常或異常的指標。卷積自編

碼機相較於使用單一特徵峰的強度變化進行偵錯的優勢在於多維的分析，也就是

模型會考慮光譜中不同特徵峰間互相消長的情形，此外，由於我們在自編碼機中加

入卷積層來萃取特徵，因此模型不僅會偵測各個波長的強度變化，特徵峰的形狀變

化(e.g., 半高寬)也會是評估的對象。值得注意的是，為了使解碼器能夠將 M11 模

型的潛在向量還原成恰好為 1000 維的光譜，並且讓編碼器與解碼器的參數量大致

相等，我們在卷積層中使用填補法，並透過卷積核的數量來控制特徵圖的深度。我

們將資料庫 A 的 72k 張光譜以 80:20 的比例隨機分為訓練集、測試集，並利用測

試集 14.4k 張光譜的 MAE 值決定正常與異常光譜的閥值，最後使用資料庫 A 一次

實驗收集的 2k 張光譜進行異常偵測的測試。 

圖 4.15(a)-(f)為資料庫 A 各個 pH 值的 2.4k 張測試光譜的平均光譜與 2.4k 張

還原光譜的平均光譜，我們可以觀察到原始的測試光譜大致上都與使用 M11 還原

的光譜的平均光譜重疊，也就是 M11 已經完成訓練，可以用來還原佔資料庫 A 中

多數的正常光譜。圖 4.16(a)-(f)為資料庫 A 各個 pH 值 2.4k 張測試光譜與還原光譜

之平均絕對誤差的直方圖，經計算 14.4k 張測試光譜的 MAE 平均值為 0.0032、
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MAE 的標準差為 0.0011，雖然 MAE 的直方圖並非完美的常態分佈，我們將評估

正常與異常光譜的閥值暫定為 0.0043，若是光譜由 M11 還原後的 MAE 值大於閥

值則為異常的光譜，MAE 值小於閥值則為正常的光譜。圖 4.17 為 pH 為 3.76 的第

四次實驗收集的 2k 張光譜於 200 秒內的平均絕對誤差，我們分別計算 2k 張光譜

的 MAE 值，並以綠色的點標記正常的光譜，紅色的點標記異常的光譜，佔比分別

為 96.6%和 3.4%。我們可以觀察到在 75~80 秒附近綠點的分布出現明顯的斷層，

也就是 M11 有偵測到異常光譜的出現。為了進一步確認此結果，我們將分別繪製

正常與異常的光譜，圖 4.18(a)-(d)分別為正常光譜的平均光譜、異常光譜的平均光

譜、最低 MAE 值的正常光譜、最高 MAE 值的異常光譜。由圖 4.18(a)與(b)可以發

現，異常光譜在第 200~800 維的譜帶上有些許雜訊的出現，且 Hα 的強度明顯較正

常光譜強，由於平均多張光譜可能會使存在的雜訊互相抵銷，我們進一步比較最佳

與最差的還原結果，如圖 4.18(c)與(d)。結果顯示，圖 4.18(d)的譜帶起伏相當的大，

且 Hα 的強度約為 OH 強度的 1.8 倍，我們更深入觀察這張光譜在正規化前的原始

強度，發現全譜的強度都明顯變弱，其中，OH 的絕對強度由 2k 張平均的 32500

掉到 2650 左右、Hα 的絕對強度 2k 張平均的 17100 掉到 4800 左右，因此使 Hα 的

相對強度提升至 1.8 左右。此外，我們以第 700 維度做為代表觀察譜帶的強度變

化，其絕對強度由 2k 張平均的 1800 掉到 700 左右，因此使雜訊的相對強度提升

至 0.26 左右。 

總結來說，我們透過卷積自編碼機輸出的還原光譜來計算 MAE 值，並將閥值

設為 0.0043 來偵測實驗過程中的異常情形。結果顯示，卷積自編碼機找出的異常

光譜與正常光譜有明顯的區別，且我們還發現光譜出現異常時，各個特徵峰與譜帶

會以不同的比例消長，因此使用多維、非線性的分析方法為合理的選擇。未來我們

可以將異常偵測的方法應用於訓練資料的篩選，在不需要花費人力與時間給予模

型標籤的情形下，自動且大量地過濾資料庫中的異常資料，有助於減少離群的資料

並提升模型的預測能力與實用性。 
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圖 4.15 資料庫 A 各個 pH 值的 2.4k 張測試光譜的平均光譜與 2.4k 張還原光譜

的平均光譜。(a) pH=5.67；(b) pH=3.76；(c) pH=3.04；(d) pH=2.78；(e) 

pH=2.49；(f) pH=2.23。 
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圖 4.16 資料庫 A 各個 pH 值 2.4k 張測試光譜與還原光譜之平均絕對誤差的直方

圖。(a) pH=5.67；(b) pH=3.76；(c) pH=3.04；(d) pH=2.78；(e) pH=2.49；(f) 

pH=2.23。  
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圖 4.17 pH 為 3.76 的第四次實驗收集的 2k 張光譜於 200 秒內的平均絕對誤差。 

 

 

圖 4.18 pH 為 3.76 的第四次實驗收集的 2k 張光譜中的正常光譜與異常光譜的比

較。(a) 1932 張正常光譜的平均光譜；(b) 68 張異常光譜的平均光譜；(c) 最低

MAE 的正常光譜；(d) 最高 MAE 值的異常光譜。 
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第 5 章 結論 

 

本研究利用水溶液電漿光譜平台來驅動 pH 值範圍為 2.23~5.67 的六種酸性溶

液，並透過 Exp1~Exp8 收集大量的電漿光譜，其中 72k 張光譜的資料庫 A 用於深

度學習模型的訓練、驗證及測試，6k 張光譜的資料庫 B 用於測試資料洩漏造成的

過擬合問題，2.1k 張光譜的資料庫 C 用於測試模擬溶液混合的過程中 pH 值變化

的情形。實驗可分為三個部份，分別建立人工神經網路(ANN)、卷積神經網路(CNN)、

卷積自編碼機(CAE)對電漿光譜進行分析。 

在第一部分中，我們將資料庫 A 的 72k 光譜以 60:20:20 的比例劃分為訓練集、

驗證集、測試集，並建立人工神經網路 M1~M3。我們首先以[H+]或 pH 值分別做

為 M1、M2 資料的標籤，比較不同的標記方式是否會對模型的訓練產生影響，結

果顯示，M1 和 M2 預測六種酸度溶液的平均 MAPE 分別為 788%和 0.17%，因此

當我們進行酸度的迴歸分析並使用 MSE 來評估模型的訓練情況時，選用相同數量

級的 pH 值標籤可以得到較公平且準確的預測結果。由於評價模型預測能力的測試

集與訓練模型使用的訓練集、驗證集均是由資料庫 A 劃分出來的，因此在訓練模

型時出現了資料洩漏的情形，M2 在預測資料庫 A 的訓練集、驗證集、測試集的

MAPE 均小於 1%，然而在預測資料庫 B 的 3k 張 pH 值為 2.23、3.76 光譜的 MAPE

卻上升至 2.58%、11.3%。為了處理資料洩漏所造成的過擬合問題，我們在 M3 的

第一個隱含層中加入常規化技術 Dropout，結果預測資料庫 B 光譜的 MAPE 下降

為 0.84%和 3.72%，誤差值僅剩 M2 的三分之一，說明 Dropout 可以有效地提升

ANN 的普適性。此外，我們透過 M2 和 M3 第一個隱含層中被激活的神經元比例，

來探討加入 Dropout 可以減緩過擬合的原因，結果顯示，由於 M3 僅使用較 M2 少

的神經元進行光譜 pH 值的迴歸，因此可以抑制神經元間的協同效應(co-adaptation)。  

在第二部分中，我們將資料庫 A 的 72k 光譜以 80:20 的比例劃分為訓練集、

測試集，並建立人工神經網路 M4、M5、卷積神經網路 M6、M7，藉由預測資料庫

C 溶液混合的過程中收集到的 2.1k 張光譜，比較 ANN 與 CNN 的預測能力。結果

顯示，ANN 模型的預測值隨時間的變化呈階梯狀的趨勢，暗示在 50%的丟棄率下，
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模型仍然無法適應從未見過的連續標籤的光譜；CNN 模型的預測值隨時間的變化

則是呈連續不間斷的圓滑曲線，與實際量測到的 pH 值的變化趨勢相符，因此 CNN

較適合用於監測 pH 值的即時變化。此外，我們比較 M6、M7 的預測結果發現，當

我們捨去 pH 值為 5.67、3.76 的光譜進行模型的訓練時，第 180~210 秒的 300 張光

譜的標準差由 0.18 降至 0.05，更加符合我們在實務上對於量測 pH 值的要求，因

此我們透過結合電漿光譜與 CNN 的演算法對電漿的放光進行非侵入式的檢測，且

量測間隔的時間由 pH 計所需的 15 秒降至 0.1 秒。我們接續使用 M7 輸出的特徵

圖與將 Grad-CAM 應用於 M8 的預測分類結果，來展示 CNN 模型的透明性與可解

釋性。我們可以藉由視覺化 M7 的卷積層與池化層輸出的特徵圖來理解卷積核與

最大池化層的運作方式，結果發現卷積層在進行特徵萃取時會考慮緊鄰維度的放

光強度關係，因此能夠觀察到特徵峰形狀的變化。我們接續使用 Grad-CAM 來視

覺化光譜中的重要分類依據，由於熱區皆與光譜中的重要特徵峰重疊，因此可以做

為 M8 並非偏差的模型的證明。此外，我們發現 Grad-CAM 關注的區域會隨溶液

酸度提升而變化，由一開始的 Hα、O777 nm、O814 nm逐漸轉為 OH。最後我們以 M9、

M10 測試將遷移學習應用於不同維度光譜的訓練是否能提升模型的表現，結果顯

示，使用遷移學習僅需 25 個訓練週期就可以達到與使用隨機初始值的 100 個訓練

週期相同的準確率，且在訓練資料只有使用隨機初始值
1
32
的情況下達到相同的訓練

效果，因此遷移學習能夠讓我們在有限的訓練資料下，達到更快的收斂速度與更高

的預測準確率。 

在第三部分中，我們將資料庫 A 的 72k 光譜以 80:20 的比例劃分為訓練集、

測試集，建立卷積自編碼器 M11 進行光譜之異常偵測。我們將評估正常與異常光

譜的 MAE 閥值暫定為 0.0043，並計算 pH 為 3.76 的第四次實驗收集的 2k 張原始

光譜與還原光譜的 MAE 值在 200 秒內的變化情形，結果顯示，在 75~80 秒附近

MAE 的分布出現明顯的斷層，也就是 M11 偵測到異常光譜的出現，經過統計異常

光譜佔該次實驗的 3.4%。未來我們可以將異常偵測應用於資料的篩選，透過自動

且大量地過濾資料庫中的異常資料，來增進模型的預測能力與實用性。 
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第 6 章 未來展望 

 

本研究使用 ANN、CNN 及 CAE 進行水溶液電漿光譜 pH 值之迴歸、分類及

異常偵錯的任務，為了進一步解析電漿光譜並提升模型的準確率及解釋力，因此綜

合水溶液電漿光譜之性質、訓練模型之經驗、文獻中常見之機器學習演算法，提出

以下幾個欲達成之目標： 

1. 本研究中使用 CNN 進行 pH 值的即時監測，由於輸入的光譜具有時間上的關

聯性，因此推論循環神經網路可以提供更好的預測結果。為了保留 CNN 特徵

擷取的優點並觀察擷取到的特徵隨時間的變化，可以結合卷積神經網路及對

序列敏感的長短期記憶神經網路(CNN+LSTM)，藉由 CNN 將高維的光譜透過

卷積層與池化層轉換成維度較低的特徵圖，接著將萃取的特徵序列輸入 LSTM

進行處理。 

2. 本研究設定之超參數是建立在反覆嘗試所獲取的經驗上，由於目前對於不同

的超參數組合與模型泛性間的關係尚未探究清楚，因此可以借助文獻中常見

的 Bayesian、Random Search、Grid Search 等技巧，有系統地找尋最適合的超

參數。此外，為了搭配學習框架 Keras 進行模型的訓練，可以使用 Hyperas 的

函式庫，它整合了 Python 超參數優化的函式庫並且提供有效的超參數組合。 

3. 本研究中使用特徵圖及類別激活熱圖來視覺化卷積神經網路的預測結果，除

了上述的方法外，也可以利用梯度上升法尋找卷積層過濾器(Filter)的最大響應

值，藉此視覺化各個過濾器關注的特徵，有助於理解卷積神經網路的預測依據。 

4. 本研究建立神經網路使用的是 Sequential 模型，此模型假設只有一組輸入和輸

出資料(e.g., 輸入 OES，輸出 pH 值)，如果輸入或輸出為多組資料(e.g., 輸入

OES+電流圖+照片，輸出某項數值)就得使用函數式 API 來建構模型，此方法

可以更彈性地堆疊及串接神經網路，藉此設計出領域中所需的特定網路架構。 

5. 在水溶液電漿光譜之分析中，目前嘗試過的降維演算法包括線性的 PCA、非

線性的 t-SNE 及 AutoEncoder，上述的方法均無法在 2 維平面或 3 維空間中將
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光譜資料分群，推測其原因來自於水溶液電漿的不穩定性導致組內差異大於

組間的差異。由於不同 VOC 光譜的組間差距較明顯，因此推測降維的演算法

在 VOC 之分類任務有較大的發揮空間，除了測試 PCA、t-SNE、AutoEncoder

的可行性外，也可以嘗試與 t-SNE 同屬 Manifold learning 的 LLE、Isomap、

MDS 等演算法。 

6. 本研究中使用的 ANN、CNN、CAE 均為較複雜且含有大量參數的神經網路模

型，為了釐清相對淺層的隨機森林演算法是否能用於水溶液電漿光譜之迴歸

或分類預測，因此進行以下訓練與測試。隨機森林在使用 10 棵決策樹進行分

類任務時，測試資料的準確率為 91%，高於使用 PLS 演算法的 83%，因此推

測線性的演算法不適合用於水溶液電漿光譜之分析。當決策樹由 10 棵提升至

100 棵時，測試資料的準確率由 91%提升至 97%，相當於使用 CNN 進行分類

任務的 97.5%，顯示淺層的隨機森林便具備良好的分類能。由於使用隨機森林

進行光譜的迴歸任務所花費的訓練時間遠大於分類任務，因此在預測 pH 值時

將決策樹由 100 棵降至 4 棵，結果顯示，隨機森林在預測 pH 值為 5.67、3.76、

3.04、2.78、2.49、2.23 的光譜的 MAPE 分別為 4.58%、5.80%、6.16%、3.35%、

0.85%、0.18%。雖然隨機森林看似有不錯的預測表現，然而在預測資料庫 B

的 pH 值為 3.76、2.23 的 3k 張光譜時，MAPE 分別為 13.50%、5.07%，暗示

隨機森林與神經網路一樣存在過擬合的問題，因此在隨機森林能使用之常規

化技術成熟前，神經網路會是較合適的迴歸或分類演算法。 
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