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摘 要 |针对拉曼光谱分析中定性识别与定量预测流程分散、模型接入方式不统一及结果管理衔接不足的问题，基于
MATLAB R2025b设计并实现RamanNexus桌面分析软件。系统采用分层架构，将光谱导入、前处理、分类识
别、浓度预测和结果导出集成为连续分析流程，并通过统一模型接口支持网络模型与核极限学习机模型。以
分类模型保存的测试记录评价识别性能，以GA-CNN-LSTM-Attention模型的测试结果评价定量性能，并采用
直接模型调用对照检验软件推理的一致性。结果显示，360条分类测试记录的Top1准确率为99.72%，宏平均
F1为0.9972；蒽、荧蒽、芴和芘定量模型的决定系数分别为0.9884、0.9585、0.9988和0.9964。该软件实现了
智能光谱模型的统一接入与交互式应用，可为实验室批量光谱分析及结果管理提供工程支持。
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1引言

拉曼光谱具有样品前处理要求低、检测速度
快、可反映分子振动特征等优点，已在环境监测
[ 1 ]、材料识别[ 2 ]、食品安全[ 3 ]、医学生物分析[ 4 , 5 ]

等场景中得到广泛应用。随着机器学习、深度学习
与化学计量学方法的发展，拉曼光谱分析逐渐从单
条谱图判读演化为面向批量样本的数据处理与模型
推理流程 [ 6 , 7 ]，其中通常涉及光谱导入、位移匹

配、预处理[ 8 ]、分类识别、定量预测[ 9 ]、结果解释
与结果归档等多个环节。为了保证分析过程具有可
重复性和可操作性[ 1 0 ]，面向实际应用的软件化实现
已经成为拉曼分析研究的重要支撑方向[ 1 1 , 1 2 , 1 3 ]。

已有Python光谱分析工具支持预处理、建模与
流程集成[ 1 1 , 1 3 ]；科学计算实践强调数据组织、过
程记录与可重复执行[ 1 4 ]。当定性与定量模型分散存
储、处理步骤缺少统一调度时，需要在应用层建立
连续的计算与结果管理流程。拉曼光谱数据协调研
究关注测量差异、数据处理及格式一致性[ 1 5 , 1 6 ]，
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为系统的数据定义与接口组织提供参考。因此，如
何将既有模型组织为可重复执行的连续分析流程，
是光谱软件工程的重要问题。

RamanSPy 提 供 Python 分 析 接 口 [ 1 1 ] ，
PyRamanGUI采用图形交互[ 1 2 ]，PyFasma支持模块
化处理与多变量分析[13 ]，为光谱分析的软件化提供
了参考。本文面向既有MATLAB模型，研究异构分
类与回归模型接入、批量推理及样本级结果关联，
构建贯穿数据处理与结果管理的桌面分析流程。

光谱分析软件兼具科学计算与应用系统的特
征。输入列维度对应波数位置，处理参数影响特征
分布，输出需要保持样本关系与浓度量纲。因此，
系统既需满足操作流程要求，也需维持模型变换参
数与计算路径的一致性。本文分别评价模型预测性
能和软件数值一致性，以区分任务误差与工程实现
差异。

本文基于分层架构设计RamanNexus桌面系统，
集成数据导入、前处理、批量分类、浓度预测及结
果导出，并通过分类结果驱动回归模型选择。定量
接口兼容网络模型和核极限学习机（kernel extreme
learning machine，KELM）模型[ 1 7 ]。研究重点为既
有模型的统一接入、样本结果关联及调用一致性验
证，以支持实验室批量光谱分析。

2系统需求分析与总体架构

2.1系统需求分析

系统需求围绕数据处理、模型接入、流程组织
及部署适配四个方面展开。已有拉曼预处理软件与
方法综述为处理流程提供参考[ 1 8 , 1 9 ]，数据处理层

据此集成批量光谱矩阵导入、基线校正、去尖峰和
平滑等操作。模型接入层需要识别分类与回归模型
的结构差异，统一管理网络、变换参数与输出定
义。现有分析工具展示了处理与分析步骤的组织方
式[ 1 1 , 1 3 ]；本文在流程组织层连接数据准备、前处
理、识别预测及结果归档，使不同阶段的样本关系
保持一致。部署适配层需要处理资源定位、目录权
限及输出路径变化，以支持从研究环境向独立应用
环境的迁移。上述需求共同构成系统架构及接口设
计的依据。

系统在计算层保留模型类型和处理参数的可配
置性，在交互层统一组织光谱浏览与结果查看
[ 1 2 , 1 6 ]。分析日志、样本索引与导出结构共同关联
操作状态和计算结果，为模型调试、结果复核及部
署适配提供基础。

2.2总体架构设计

总体架构包括启动入口、主应用、功能模块与
界面资源四层。启动入口负责初始化，主应用维护
状态并调度计算，功能模块封装数据读取、模型管
理、前处理、推理及导出，界面资源层组织本地
HTML、CSS、JavaScript与图标。明确的层间接口
将界面控制与计算逻辑分离，减少跨模块依赖，便
于维护与扩展[ 2 0 ]。

总体架构如图1所示。主应用集中维护光谱矩
阵、模型集合、当前样本与结果，功能模块据此执
行计算，界面组件同步更新显示。共享状态避免不
同操作路径分别维护样本与结果，并为资源定位和
应用打包提供组织边界。

图 1 RamanNexus总体架构图
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2.3模块组成与业务流程

功能模块按数据流划分。读取模块导入光谱与
位移，模型模块完成类型识别和参数检查，推理模
块统一调用分类及回归模型，自动策略模块根据类
别选择定量模型。前处理模块完成光谱变换，结果
模块组织预测表、日志与谱图输出，界面辅助模块

生成uihtml数据载荷。模块职责及输入输出见表1。
业务流程依次包括模型加载、数据导入、分析

执行、结果查看及文件导出。系统根据分析模式进
行分类、回归或联合分析，结果同步写入谱图、概
览与结果表。各阶段共享样本索引，使输入光谱、
模型输出及归档文件保持对应关系，具体流程如图2
所示。

表 1 RamanNexus主要功能模块及职责

模块 主要功能 输入 输出

io 光谱与位移导入、数据清理 xlsx/csv 矩阵或位移向量

models 定性/定量模型加载、类型识别与自检 mat模型文件 模型结构体

infer 定性分类、定量预测、维度适配 光谱矩阵、模型 结果表

policy 依据定性结果筛选定量模型 Top1类别、模型键 筛选结果

pre 裁剪、去尖峰、基线校正、平滑、归一化 光谱、位移、参数 预处理光谱

report 导出 Excel、日志、预处理数据和图像 结果表、日志、光谱 xlsx/txt/png

ui/util 结果载荷转换、路径管理和资源定位 结果数据、路径 界面与部署辅助对象

图 2 RamanNexus业务流程图

3关键功能设计与实现

3.1数据导入与内部数据组织

系统支持xlsx与csv格式的光谱矩阵及拉曼位移

文件，采用readmatrix读取数值数据[ 2 1 ]，并统一转
换为double类型。光谱矩阵以行为样本、列为谱点
组织，位移向量用于描述各列对应的拉曼位移。统
一的数据结构为批量前处理、输入维度检查及模型
推理提供基础。

数据导入后，读取模块清理空白行列，并检查
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位移向量的数值有效性及其长度与谱点数的一致
性。长度检查用于约束光谱与坐标的维度对应关
系，波数范围和网格间隔则需要与模型训练条件匹
配。对于谱线内部的缺失列，直接删除可能改变特
征位置，因此文件外围空白与内部缺失数据应分别
处理，以保持光谱坐标的物理含义。

检查完成后，光谱矩阵、位移向量、样本数量
与索引写入统一应用状态，为前处理、模型推理及
结果显示提供共同输入。原始数据与处理结果分别
保存，以支持预览与分析输入切换。

3.2模型管理与统一接入机制

分类模型以mat文件保存网络、归一化参数及类

别定义。加载阶段检查必要字段，并通过试推理验
证输入张量、网络接口和输出结构的兼容性。试推
理评价接口可执行性，预测性能则通过真实标签对
应的测试结果评价。

定量模型根据字段识别为网络或KELM模型
[ 1 7 ]，封装为包含模型类型、变换参数与预测入口的
标准结构体。上层模块调用统一接口，结果模块读
取一致的输出结构，以减少模型差异对展示和导出
逻辑的影响。

回归模型加载后以零输入执行自检，检查输出
是否非空且为有限值。自检失败的模型不进入预测
流程。该机制检查接口及数值有效性，不承担样本
适用性或检测限评价。系统支持的数据与模型类型
见表2。

表 2 RamanNexus支持的数据与模型类型

类别 支持类型 处理方式 说明

光谱数据 xlsx、csv 读取、选择、清理 实验光谱数据的主要输入形式

拉曼位移 xlsx、csv 合法性与长度校验 匹配后参与绘图与联动显示

定性模型 mat 提取分类网络、归一化参数、类别信息 用于定性模型加载

定量模型 mat 统一封装后预测 兼容 NET/KELM 模型

导出结果 xlsx、txt、png 统一导出 支持目录回退保存

3.3光谱前处理模块

拉曼光谱采集易受到随机尖峰、背景漂移及噪
声干扰[ 2 2 ]。系统采用可组合前处理流程，依次组织
位移区间裁剪、去尖峰、基线校正、平滑与归一
化。去尖峰采用稳健异常值识别思路作为方法参考
[ 2 3 ] ，本软件具体基于中值与中位数绝对偏差
（median absolute deviation，MAD）进行异常检测
与修正。惩罚最小二乘平滑[ 2 4 ]、改进非对称最小二
乘方法[ 2 5 ]及非对称重加权惩罚最小二乘方法[ 2 6 ]为
基线估计提供相关研究背景；本文实际实现采用非
对称最小二乘（asymmetric least squares，AsLS）基
线校正。随后采用Savitzky–Golay（SG）平滑[ 2 7 ]，
并按配置执行向量归一化或标准正态变量变换
（standard normal variate，SNV）[ 2 8 ]。各步骤通过
参数配置控制是否执行及执行条件，使不同模型的

处理需求能够在同一流程中表达。
前处理结果首先用于谱图预览。当处理前后特

征维度一致时，系统允许将处理结果切换为模型分
析输入。前处理次序、参数及波数范围共同决定输
入分布，因此预测阶段应采用与模型训练一致的处
理条件。维度检查能够约束张量结构，而背景校正
和平滑对特征强度的影响仍需结合具体模型评价。

自动前处理配置通过中位谱、差分噪声及信号
幅值估计谱线的噪声特征，并据此调整SG窗口、
AsLS参数与去尖峰阈值，为人工参数选择提供初始
配置。该策略属于规则驱动的参数估计，其用途是
提高前处理预览的操作效率。图3给出了前处理前后
的谱线对比，用于展示背景与噪声处理效果；处理
参数在模型预测中的适用性取决于训练阶段的输入
定义。
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图 3 光谱前处理流程效果对比图

3.4定性分析、定量分析与自动分析策略

定性分析以当前光谱矩阵为输入，利用模型保
存的归一化参数完成数据变换，并依据网络结构构
造输入张量，随后执行批量分类。结果表保存样本
编号、Top1类别及分数、Top2类别及分数，保留前
两位输出有助于观察类别间的相对响应。网络输出
分数用于描述分类结果及排序，其概率校准性质需
通过专门验证确定。

对于多分类模型接入，系统采用最大Top1分数
规则汇总结果，并保留产生该结果的模型标识。该
机制实现了不同分类器输出的统一管理，但未经校

准的模型分数不一定处于相同尺度，因而不据此推
断融合增益。本文分类性能及数值一致性分析采用
单个分类网络，避免将多模型汇总规则与单模型评
价混合。

定量分析通过统一预测入口调用网络模型及
KELM模型[ 1 7 ]。网络模型依次执行输入变换、张量
适配、网络预测和输出反归一化；KELM模型依据
保存的特征列及参数完成核回归。两类计算路径返
回统一格式的浓度结果，使样本编号、模型键及预
测值能够由相同的展示和导出逻辑处理。

多环芳烃（polycyclic aromatic hydrocarbons，
PAHs）定量任务采用GA-CNN-LSTM-Attention模
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型。遗传算法（GA）用于模型优化，卷积神经网络
（ CNN）提取局 部特征，长短 期记忆网络
（LSTM）建模谱点序列依赖，注意力机制对特征加
权。软件加载训练完成的网络与变换参数执行推
理，模型测试评价回归性能，直接调用对照评价软
件实现的一致性。

定量计算采用模型保存的输入与输出变换参
数，避免依据当前批次重新估计归一化参数所引起
的输出变化。

自动分析通过分类结果建立定性与定量计算的
路由关系。当Top1类别为PAHs时，系统调用ant、
fla、flu和pyr定量模型；当类别与已加载模型键匹配
时，调用对应模型；其余情形采用全部可用定量模
型的回退规则。该策略将类别识别与浓度预测组织
为连续流程，并保留模型来源信息，以便对不同输
出进行结果追溯。

3.5结果展示、导出机制与可部署适配

结果界面采用MATLAB桌面组件与本地HTML
组件协同实现。 uihtml加载本地HTML、CSS及
JavaScript资源 [ 2 9 ]，桌面端通过数据载荷传递模型
状态、样本信息和结果表。显示层仅负责信息呈现
与交互响应，模型运算由功能模块完成，使计算路
径与展示逻辑保持分离。该设计支持结果列动态构
造及样本联动，同时维持桌面应用的统一运行入
口。

结果管理以分析日志、预测结果表和前处理数

据为主要归档对象，其设计参考了计算研究的过程
记录与可重复性原则 [ 1 0 , 1 4 ]，并支持当前谱图输
出。MATLAB Runtime为编译后的MATLAB应用提
供运行环境[ 3 0 ]。本文在工程层面通过统一资源路径
管理定位模型和界面文件；工程目录无写入权限
时，导出路径回退至用户文档目录，以适应应用打
包后的文件权限变化。路径适配与计算接口分离，
使部署环境调整不会改变模型预测的执行逻辑。

4交互界面与结果管理

4.1界面总体布局

主界面采用操作区与数据展示区分离的布局。
左侧操作区集成模型加载、分析执行及日志显示，
右侧展示区由状态栏、光谱浏览页、结果页和导出
页组成。状态栏呈现数据规模、模型加载及分析状
态，标签页组织不同任务的信息视图。界面布局与
系统分析流程相对应，使模型配置、数据浏览和结
果管理能够在同一应用中完成，具体界面见图4。

系统以当前样本索引连接谱图绘制、结果概览
和结果表定位。结果表选中事件更新样本索引并刷
新相应谱图，样本切换事件则同步更新结果概览。
两类操作共享同一索引变量，从而维持界面显示与
模型输出的样本对应关系。该机制将交互状态与数
据状态集中管理，减少批量分析时不同结果视图之
间的定位偏差。

图 4 RamanNexus主界面图
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4.2结果展示与导出页面

结果页分为定性与定量两个区域（见图5）。定
性区域显示类别排序及模型分数，定量区域以动态
列呈现不同回归模型的预测值，核心列保留样本编
号及分类输出信息。模型数量或名称变化时，系统
依据模型集合重新构造结果列，并将相同列定义用
于界面与文件导出。统一列结构有助于维持可视化

结果与归档数据的一致性。
导出页统一组织结果表、日志、前处理数据及

谱图保存操作（见图6）。集中式导出入口将分析状
态与输出文件关联，使批量计算后的结果归档具有
一致的操作路径，并为后续结果复核提供数据依
据。

定性页面

定量页面

图 5 定性与定量结果展示图
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图 6 导出中心与结果文件示意图

5实验设计与结果分析

5.1测试环境与评价方案

实验在Windows 11环境下开展，处理器为Intel
Core i7-12700H，内存为16GB，数值验证平台为
MATLAB R2025b。评价对象包括一个PAHs分类网
络及四个GA-CNN-LSTM-Attention回归模型。分类
性能依据模型保存的360条测试标签与预测标签计
算，回归性能采用蒽、荧蒽、芴和芘模型的测试评
价结果。软件调用验证分别使用20条分类输入和20
条回归输入，对照统一输入条件下的软件输出与直

接调用结果。模型性能与调用一致性分别统计，两
组接口验证输入不用于联合识别与定量准确率计
算。

5.2功能测试

功能测试覆盖数据读取、模型加载、光谱前处
理、定性识别、定量预测、自动分析及文件导出。
测试通过检查各阶段输出及状态转换，评价分析流
程能否完成预定操作。预测性能由分类与回归指标
分别描述，计算接口的实现正确性则通过数值对照
检验。功能测试项目及结果见表3，评价范围限于所
采用的输入与操作路径。

表 3 RamanNexus主要测试项目和结果

测试项 测试内容 结果

数据导入测试 xlsx、csv光谱数据导入 所测流程完成

模型加载测试 mat定性/定量模型加载 所测流程完成

前处理测试 裁剪、去尖峰、基线校正、平滑等 所测流程完成

定性分析测试 类别识别及概率输出 所测流程完成

定量分析测试 目标组分预测 所测流程完成

自动分析测试 先定性后定量流程 所测流程完成

导出测试 Excel、日志、预处理数据导出 所测流程完成
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图 7 测试结果展示图

功能测试结果见图7。系统完成光谱矩阵读取与
模型加载后，能够执行裁剪、去尖峰、基线校正、
平滑及归一化等前处理操作。定性分析返回样本类
别和模型分数，定量分析返回对应组分预测值，自
动分析完成分类结果驱动的回归调用。各阶段结果

写入统一数据结构，并同步更新谱图与结果表，表
明输入、计算及显示模块之间的数据链路能够完成
预定任务。

图 8 输出结果图

结果输出如图8所示。分析完成后，系统生成结
果表、日志及前处理数据文件，并保存当前谱图。
界面结果与导出结果共享样本编号和模型列定义，
避免二者分别生成列结构所引起的对应差异。上述
测试验证了所测条件下的流程完整性与结果归档功
能，长时间运行、独立部署及大规模负载性能仍属
于后续系统评价范围。

在功能测试基础上，进一步从分类性能、回归
性能和数值一致性三个方面进行量化分析。分类指
标描述标签识别结果，回归指标描述浓度预测误
差，数值一致性指标描述软件与参考计算之间的实
现差异，三类指标分别对应不同评价目标。

5.3分类模型性能评价

分类性能采用Top1准确率及宏平均精确率、召
回率和F1值评价。准确率为正确预测数占测试记录
总数的比例；宏平均指标分别对各类别计算后取算
术平均，使各类别具有相同权重。测试记录包含六
个编码类别，每类60条，共360条；混淆矩阵中359
条预测正确，一条真实编码3被预测为编码4。分类
性能统计结果见表4。
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表 4 分类模型测试性能

评价指标 复核数值 记录范围

Top1准确率 99.72% 359/360

宏平均 Precision 0.9973 六个编码类别

宏平均 Recall 0.9972 六个编码类别

宏平均 F1 0.9972 六个编码类别

分类模型测试记录的Top1准确率为99.72%，宏
平均精确率、召回率及F1分别为0.9973、0.9972和
0.9972。840条训练记录中839条预测正确，训练准
确率为99.88%。这些结果表明分类网络在保存的训
练与测试记录上具有较高识别率。由于评价依据为
保存的标签与预测结果，其结论适用于该模型的既
有数据划分，不扩展为新采集样本或其他测量条件
下的识别性能。

5.4模型调用与前处理的数值一致性验证

模型调用验证采用相同输入比较软件封装接口
与直接网络调用。20条分类输入的预测类别完全一
致；不同执行方式下的最大分数差为2.563×10-5，
归一化数据差为0。回归验证保持模型、变换参数与
后处理规则一致，并统一执行方式。浓度及其差值
的单位统一为mol·L-1（1 M＝1 mol·L-1）。四个回归
模型各20条输入的软件预测值与参考结果一致，最
大绝对差均为0。上述一致性反映计算路径的实现关
系，不等同于对真实类别或浓度的预测误差。回归
模型调用一致性验证结果见表5。

表 5 回归模型调用一致性验证结果

模型键 输入条数 最大绝对差/(mol·L-1) 显式双精度对照差/(mol·L-1)

ant 20 0 1.252×10-14

fla 20 0 3.576×10-14

flu 20 0 1.394×10-13

pyr 20 0 1.205×10-13

为分析数值精度对调用结果的影响，采用显式
双精度计算完成输出反归一化及缩放恢复，对照中
的最大绝对差约为1.40×10-13 mol·L-1。该结果说明
在所测输入和执行条件下，软件封装未引入可辨识
的额外数值偏差。直接调用对照与真实浓度评价具
有不同参照对象，前者验证推理实现，后者评价模
型误差，二者应分别解释。

前处理验证采用具有已知数学性质的构造输
入。SG平滑对三次多项式的最大误差为3.55×10-15，
内部点与参考函数的最大差为2.91×10-11；SNV变换
后样本均值的最大绝对值为2.23×10-16，标准差相对
1的最大偏差为4.44×10-16；向量归一化的模长偏差
为0；AsLS在线性背景输入上的最大残差约为4.02×

10-9。结果支持这些基础运算在特定输入上的数值一
致性，而实测光谱的前处理效果还取决于谱线特征
及参数配置。

5.5定量模型性能评价

定量性能采用平均绝对误差（MAE）、均方根
误差（RMSE）、均方误差（MSE）、决定系数(R²)
及平均绝对百分比误差（MAPE）评价。MAE反映
平均绝对偏差，RMSE与MSE对较大误差具有更高
敏感性，R²描述模型对响应变量变异的解释程度，
MAPE描述相对误差。蒽（ant）、荧蒽（fla）、芴
（flu）和芘（pyr）的GA-CNN-LSTM-Attention测试
指标见表6。

表 6 GA-CNN-LSTM-Attention模型测试指标

目标物 MAE RMSE R MAPE MSE

ant 0.026450 0.038894 0.9884 42.8708 0.0015127

fla 0.046080 0.073174 0.9585 50.3531 0.0053545

flu 0.026134 0.051229 0.9988 68.7804 0.0026244

pyr 0.062431 0.087972 0.9964 20.9868 0.0077390
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综合上述指标，模型在四种目标物的测试数据
上均表现出较高的拟合程度，但相对预测误差仍存
在差异，其定量分析能力应结合实际浓度范围和应
用所需的误差限进行评价。

5.6讨论

实验结果分别从模型预测与软件实现两个层面
支持系统的分析功能。分类与回归指标评价既定数
据条件下的模型性能，直接调用对照则验证封装接
口的计算一致性。较高R²不必然对应较小的低浓度
相对误差，尤其当真实浓度接近零时，MAPE对分
母变化具有较高敏感性。因此，定量性能应结合绝
对误差、相对误差及浓度区间综合分析。软件设计
通过统一模型描述、样本索引和结果结构组织计算
流程，其工程价值主要体现在模型接入与结果管理
的一致性。

系统的适用性仍受输入波数网格、处理条件及
模型训练范围约束。边界输入验证显示，局部NaN
未在读取阶段被拒绝，内部全缺失列可能被删除，
全零背景叠加单点尖峰时MAD阈值未识别该异常。
这些结果表明缺失值处理与去尖峰规则需要结合异
常输入类型进一步完善。对于未知类别回退及分
类、回归输入长度差异，后续应增加模型适用性约
束及物理波数网格检查。现有测试以既定模型及保
存记录为基础，模型泛化性能还需通过物理样本分
组、跨批次及外部数据验证。

6结论

本文面向拉曼光谱定性与定量分析的软件集成
需求，设计并实现了RamanNexus桌面系统。分层架
构及统一模型接口将光谱导入、前处理、分类识
别、浓度预测和结果导出组织为连续工作流，支持
网络模型与KELM模型的统一管理。样本索引联动
及动态结果列使谱图、预测表与输出文件保持对应
关系，为批量光谱分析及结果复核提供了实现基
础。

分类模型测试记录的Top1准确率为99.72%，宏
平均F1为0.9972；GA-CNN-LSTM-Attention在蒽、
荧蒽、芴和芘任务上的R²分别为0.9884、0.9585、
0.9988和0.9964。在统一执行条件下，四个回归模型
各20条输入的软件预测值与直接调用结果一致。上
述结果支持既有模型在桌面环境中的集成应用及推
理实现的一致性。后续研究将重点开展浓度分层评
价、跨批次及跨测量条件验证，并完善异常输入处
理、模型适用范围约束和独立部署测试。
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Design and Implementation of RamanNexus: A Software for
Qualitative and Quantitative Raman Spectral Analysis

Zhong Chenrui1, Tian Yaping2*

1. School of Physics and Electronic Engineering, Jiangsu Normal University, Xuzhou 221116
2. Kewen College, Jiangsu Normal University, Xuzhou 221132

Abstract: Raman spectral analysis often involves separate workflows for classification, concentration
prediction, and result management. RamanNexus was developed in MATLAB R2025b to integrate these
operations into a desktop application. A layered architecture and unified model interface support data import,
preprocessing, batch inference, visualization, and export for neural network and kernel extreme learning
machine models. Classification performance was evaluated using stored test labels and predictions, regression
performance using GA-CNN-LSTM-Attention model test results, and implementation consistency by
comparison with direct model calls. The 360 classification test records yielded a Top1 accuracy of 99.72% and
a macro-averaged F1 score of 0.9972. Regression R2 values were 0.9884, 0.9585, 0.9988, and 0.9964 for
anthracene, fluoranthene, fluorene, and pyrene, respectively. RamanNexus provides an integrated environment
for applying trained spectral models and managing batch analysis results.
Keywords: Raman spectroscopy; intelligent analysis software; MATLAB
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