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Ein neues Werkzeug fiir die Verar-
beitung chemischer Signale

Die Technik der Fourier-Transformation
(FT) spielt eine sehr wichtige Rolle in
der Chemie und wird héufig sowohl in
chemischen Geridten als auch bei der
chemischen Signalverarbeitung einge-
setzt. In letzter Zeit hat die Wavelet-
Transformation (WT) das Interesse vie-
ler Chemiker geweckt, die auf dem
Gebiet der Signalverarbeitung titig
sind.l'!. Der wesentliche Unterschied
zur FT besteht darin, dass nicht nach
Sinus- und Cosinus-Funktionen entwi-
ckelt wird, sondern nach einer neuen
Familie von Funktionen, den so genann-
ten Wavelets (Elementarwellen). Diese
sind definiert durch Streckung und Ver-
schiebung einer Basisfunktion. Bisher
sind rund 400 Veroffentlichungen zu
Anwendungen der WT auf verschiede-
nen Feldern erschienen: von der Analy-
tik bis zur Quantenchemie. Allerdings
erfordern sowohl die Theorie als auch
die Anwendung der WT viele komplexe
Gleichungen, was es nicht einfach
macht, dieses méchtige Werkzeug effek-
tiv einzusetzen.

Auf den Seiten des ,,Wavelet Tuto-
rial“ von Robi Polika (Rowan Univer-
sity, Glassboro, New Jersey, USA) findet
man eine gute Einfithrung in die Grund-
lagen der WT. Auf dieser Website wird
die mathematische Theorie auf ein Mi-
nimum reduziert. Die grundlegenden
Konzepte und Anwendungen in der
Signalverarbeitung werden gut mithilfe
von Diagrammen veranschaulicht. In
Teill und II wird die Verarbeitung
kiinstlicher Signal aus Komponenten
mit verschiedenen Frequenzen durch
FT, Kurzzeit-FT (short-term FT, STFT)
und kontinuierliche WT (CWT) be-
schrieben, um eine spezielle Eigenschaft
der WT zu demonstrieren: die doppelte
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Lokalisierung. Zugleich werden die Un-
terschiede zwischen FT und WT und die
Bedeutung der WT bei der Verarbei-
tung nichtstationédrer Signale klar be-
schrieben. In Teil IIT wird anhand einer
sehr einfachen Beschreibung eines wich-
tigen Konzepts, der Analyse in mehre-
ren Auflosungen (multiresolution analy-
sis, MRA) die Definition, Berechnung,
Eigenschaften und Theorie der CWT
eingefithrt. Verwandte mathematische
Konzepte wie das innere Produkt, Or-
thogonalitdt und Orthonormalitdt wer-
den diskutiert. Finmal mehr wird die
Zeit- und Frequenzauflosung, eine wei-
tere wichtige Eigenschaft der WT, an-
hand eines realen nichtstationiren Sig-
nals diskutiert.

Die Ergebnisse der Verarbeitung
eines Signals mit vier Frequenz-Kom-
ponenten mit FT, STFT und CWT
werden erldutert (Abbildung 1). Hier-
aus kann man auch mit wenig mathe-
matischem  Hintergrundwissen  die
grundlegenden Eigenschaften der WT
erkennen. Insbesondere erkennt man in
Abbildung 1d, dass kleinere Maf3stibe
mit hoheren Frequenzen korrespondie-
ren, groBe dagegen mit kleinen Fre-
quenzen. In Richtung der Verschiebung,
die der Zeit bei der FT entspricht, sind
die vier Frequenzen klar lokalisiert.
Weiter kann man sehen, dass kleinere
MafBstibe bessere Orts-, aber schlechte-
re Frequenzauflosung liefern.

In Teil IV finden wir eine Beschrei-
bung der diskreten WT, die hiufig
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angewendet wird, da sie weniger Re-
dundanzen enthilt (schnellere Bere-
chung), aber dennoch die gewiinschten
Informationen liefert. Die Gleichungen
fir die Signalzerlegung in mehreren
Auflésungen (multiresolution signal de-
composition, MRSD) werden nicht nur
préazise angegeben, sondern auch mit
Diagrammen veranschaulicht.

Die Website konnte wie folgt weiter
verbessert werden: Zunéchst sollten die
Quelltexte der Beispiele herunterzula-
den sein, um Anféngern den Einstieg zu
erleichtern. Einzelheiten der Rechnun-
gen sollten ebenfalls angegeben werden,
um die Abbildungen auf der Website
leichter reproduzieren zu konnen. Eine
Liste mit Links zu weiteren relevanten
Websites wire ebenfalls sehr hilfreich.

WEB: http://engineering.rowan.edu/
~ polikar/WAVELETS/
WTtutorial.html
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Abbildung 1. Zerlegung eines Signals mit vier Frequenzkomponenten (a) durch b) Fourier-,
c) Kurzzeit-Fourier- und d) kontinuierliche Wavelet-Transformation.
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