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摘要　为了研究被测目标在氧气A带的自发射光谱与透射率的关系,根据透射率的计算方法,提出了采用偏最小

二乘回归法对氧气A带的光谱进行基线拟合,搭建了实验系统,验证了该方法拟合基线的准确度.首先,以黑体辐

射理论为依据,给出氧气A带平均透射率计算方法,以实际被测目标光谱为研究对象,以带外数据为依据,利用偏

最小二乘法拟合被测目标在氧气A带的基线.为提高拟合精度,剔除了测量奇异点,并利用基线拟合不确定度来

评价偏最小二乘回归法拟合基线的准确度.为了验证该方法的准确性,以卤素灯为光源,在０~１３０m范围内,获
得不同距离处的光谱曲线,以及相同距离不同分辨率下的光谱曲线,将各种曲线分别进行基线拟合,分析各自的标

准偏差.结果表明,同一距离处不同分辨率下的平均标准偏差为０．２３％,随着分辨率的降低,基线拟合不确定度变

小,信噪比增大;基线拟合不确定度还与测试设备的分辨率有关,分辨率越高,带外信息基线拟合不确定度越大,反
之,带外基线拟合不确定度越小.
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Abstract　InordertoresearchtherelationbetweenselfＧemissionspectrumandtransmittanceoftargetatoxygenAＧ
band themethodforfittingthebaselineofoxygenAＧbandspectrumbasedonthepartialleastsquareregression
 PLSR isproposedaccordingtothetransmittancecalculationmethod敭Theexperimentalsystemissetuptoverify
theaccuracyofbaselinefitting敭Firstly thecalculationmethodofoxygenAＧbandaveragetransmittanceisgiven
accordingtotheblackbodyradiationtheory敭Thespectrumofthetargettobemeasuredisusedasstudyobject敭The
PLSRisusedtofitthebaselineofthetargettobemeasuredatoxygenAＧbandaccordingtotheoutＧofＧbanddata敭
Forthesakeofimprovingthefittingaccuracy thesingularpointofmeasurementiseliminated敭Thebaselinefitting
uncertaintyisusedtoevaluatethefittingaccuracyofPLSR敭Inordertoverifytheaccuracyofthismethod the
spectrawithdifferentdistancesanddifferentresolutionsatthesamedistancearemeasuredintherangeof０~１３０m
usingthehalogenlight敭Thesespectraarefittedandeachstandarddeviationisanalyzed敭Theresultsshowthatthe
averagestandarddeviationis０敭２３％ withdifferentresolutionsatthesamedistance敭Thebaselinefittinguncertainty
becomessmallerandsignalＧtoＧnoiseratioincreaseswiththeresolutionreducing敭Inaddition thebaselinefitting
uncertaintyisrelatedtotheresolutionofthetestequipment敭Thehighertheresolutionis thelargertheuncertainty
ofoutＧofＧbanddatabaselinefittingbecomes whereas thesmallertheoutＧofＧbandbaselinefittingbecomes敭
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１　引　　言
氧气A带的基线拟合是依据黑体辐射理论,利用红外目标辐射光谱经大气衰减后测得的吸收光谱拟合

出无衰减时的光谱曲线,即利用吸收带外的光谱数据拟合基线[１Ｇ２].测量基线的拟合精度直接影响到测距的

精度,利用带外光谱拟合基线主要考虑其是否为最佳拟合[３].目前,关于光谱的基线拟合方法有插值法[４]、
多项式拟合[５]、分段线性拟合方法[６]等,针对氧分子A吸收带内光谱波动大的情况,带外数据的基线拟合都

存在误差平方过大的问题,这将影响光谱测量的精度,进而影响到光谱透射率的精度.而回归分析法根据测

量数据分析变量之间的相互关系,更适用于氧分子A带基线的拟合.目前常用的回归拟合方法有多元线性

回归(MLR)、主成分回归(PCR)、最小二乘回归和偏最小二乘回归(PLSR)等方法.最常用的是最小二乘回

归方法[７],但最小二乘回归法的不稳健性会导致基线拟合偏差较大.使用 MLR的前提是自变量必须相互

独立,否则会出现多重共线性的问题,使得回归系数不稳定,导致计算误差变大[８].PCR方法运算速度比

MLR慢,且PCR仅考虑了自变量的信息,没考虑因变量的解释作用,会造成信息的丢失[９].而PLSR既考

虑了自变量的信息,又考虑了因变量对自变量的解释作用,稳定性强[１０].在相同环境,光谱仪分辨率为

８cm－１时,多次测量分别采用上述方法进行基线拟合,利用上述不同方法获取的拟合基线标准偏差分别为:
最小二乘回归为０．３２％,MLR法为０．５１％,PCR法为０．４２％,而PLSR法为０．２３％.综上所述,采用偏最小

二乘曲线拟合方法拟合氧分子A吸收带的基线,使数据点均匀分布在基线两侧,不仅考虑所计算的带外数

据与拟合基线方差为最大,还考虑了需拟合的基线与带外数据相关性最大,有效区分系统信息和噪声,提高

系统建模的准确性.

２　目标光谱的带平均透射率计算模型
氧分子光谱区间Δω 间隔内的带平均透射率[１１]Tω 定义为:

Tω ＝
Im(ω)
I０(ω)＝

１
Δω∫T(ω)dω＝

１
Δω∫

ωf

ωi
exp －τ(ω)[ ]dω, (１)

式中Im(ω)是经衰减后测得的光谱强度,I０(ω)为光源辐射强度,T(ω)为单谱线透射率,Δω 是谱带宽度,

τ(ω)为光学厚度.
如图１所示为１cm－１下测得氧分子近红外波段的吸收光谱示意图.带平均透射率的基本思想是,通过

探测器得到目标辐射光谱Im(ω),利用带外的光谱数据拟合基线Ib(ω),即可得到被测目标光谱的透射率,
可以表示为:

Tω ＝
Im(ω)
Ib(ω)

. (２)

图１ 被测光谱、基线拟合示意图

Fig敭１ Fittingdiagramofmeasuredspectrumandbaseline

　　根据(２)式,目标光谱Im(ω)可通过光谱仪测得,算法的关键就在于基线Ib(ω)的计算,基线拟合的准确

度直接影响到透射率的精度.而测量光谱的带外数据的质量会给基线拟合带来较大影响,所以首先要对带

外数据进行筛选,以达到最佳拟合.
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３　带外数据的基线拟合方法
３．１　PLSR数学模型

根据比尔定律,光强Y 与测量光谱X 符合下述关系:

Y＝XB＋G, (３)
式中X 为带外波数,Y 为带外光强,B 为回归系数矩阵,G 为误差矩阵.

将光强Y 和波数X 同时进行主成分分解得到２个数学模型,分别可以表示为:

X＝TPT＋E, (４)

Y＝UQT＋F, (５)
式中P、Q 分别为X、Y 的载荷矩阵;T、U 分别为X、Y 的得分矩阵;E、F 分别是X、Y 的误差矩阵.

同时考虑T 和U 间的线性关系,使其最大程度地相关.T 和U 中的列分别是X 和Y 的主成分.设u为

U 的某一列,对应T 的一列为t,u 与t之间的线性关系为:

u＝βt＋e, (６)
式中β为系数,是标量;e为误差向量.

(３)~(６)式构成PLSR的基本数学模型.(４)式和(５)式为外部模型,(３)式为内部模型.外部模型各自

进行拟合误差分解,内部模型则把两个外部模型通过最大程度的线性相关紧密联系.X 通过拟合误差投影

得到新变量t,Y 投影得到新变量u. 二者通过内部模型建立线性关系.
经过不断迭代计算,若回归方程达到精度要求,则算法中止.否则继续提取第二对光谱信息,直到满足

精度要求为止.
氧气吸收带外数据利用PLSR的方法可以得到被测目标光谱的基线,但是目标光谱测量过程中不可避

免会出现奇异点,它会给PLSR相对较高的权重.因此过多地强调拟合基线和这些奇异点的关系,会导致拟

合出现偏差,据此做出的基线可能会和实际情况有相当大的差距.因此必须剔除带外数据奇异点,获得新的

回归参数,以期达到最佳拟合.

３．２　奇异点的剔除

基于上述基线拟合方法,采用KennardＧStone(KＧS)选择法[１２]进行奇异点剔除.
基于带外光谱特征计算每个数据点与相邻数据点之间的欧氏距离[１３],在带外均匀选择样本,其中,欧氏

距离为:

dij ＝ (xi－xj)２＋(yi－yj)２, (７)
式中dij 为相邻两个数据点的距离,xi、xj 为相邻的两个带外数据点.

设有z个带外光谱数据,从中选择n 个校正数作为基线拟合的依据,KＧS方法选择样本的过程为:

１)首先计算所有数据两两之间的欧式距离dij,选择距离最远的两个数据z１ 和z２ 进入校正集;

２)计算剩余z－２个数据点与所选择的这两个样本z１ 和z２ 之间的距离并各取其最小值 min(di,z１,

di,z２),然后选取其中最大值max min(di,z１,di,z２)[ ] 对应的一个样本z３ 进入校正集;

３)计算剩余z－３个数据与所选择的这三个样本z１、z２ 和z３ 之间的距离并各取其最小值 min(di,z１,

di,z２,di,z３),然后选取其中最大值max min(di,z１,di,z２,di,z３)[ ] 对应的一个样本z４ 进入校正集;

４)重复上述过程,直至选中n 个校正样本.
利用上述方法剔除了奇异点前后的效果如图２所示,奇异点剔除前后的残差如表１所示.图２中,一系

列蓝色吸收谱线上方接近水平的蓝线为剔除奇异点之前拟合的基线,上方黑色虚线为剔除奇异点之后拟合

的基线.从表１中可知,奇异点剔除前带外数据拟合平均残差为１．６８×１０－４,而剔除奇异点后的残差仅剩－
１．１６×１０－４,带外数据几乎均匀分布于基线两侧.

综上可见,奇异点剔除前后基线拟合的曲线发生了变化,模型中存在的奇异点明显使残差增大,所以剔

除奇异点后能有效提高基线拟合的准确性.利用相应的评价标准来判断是否达到最佳基线拟合.

３．３　基线拟合评价标准

采用基线拟合的方式估算原始光谱信息,不可避免地会引入测量结果的不确定性及误差.引入带平均
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图２ 奇异点剔除前后拟合的基线

Fig敭２ Fittingbaselinesbeforeandaftereliminatingsingularpoints

吸收率的标准偏差来说明基线拟合的不确定度.
表１　奇异点剔除前后的平均残差

Table１　Meanresidualbeforeandaftereliminatingsingularpoints

Before After
Meanresidual １．６８×１０－４ －１．１６×１０－４

　　根据(２)式可得带平均吸收率为:

A ＝１－T＝１－
I
Ib

, (８)

式中,分子为被测目标辐射光强算术平均值,而分母是带外数据拟合基线的算术平均值计算带平均吸收率

时,带外数据拟合基线至关重要,而基线拟合方法有很多,其评价标准可用统计分析方法计算不确定度表

示[１４],多次重复测量得到被测目标强度的平均值为:

I(ω)＝
１
n∑

n

i＝１
Ii. (９)

　　总的带平均吸收率的不确定度用σA 表示,是(８)式各变量的函数,可以表示为:

σA ＝
∂A
∂I

σI
æ

è
ç

ö

ø
÷

２

＋
∂A
∂Ib

σIb
æ

è
ç

ö

ø
÷

２

, (１０)

式中,σ表示带平均吸收率的标准偏差,对(８)式求偏差,带平均吸收率的标准偏差变为:

σA ＝
１
Ib

σI２＋
I
Ib

æ

è
ç

ö

ø
÷

２

σIb
２, (１１)

将(８)式代入上式可得:

σA ＝
１
Ib

σI２＋ １－A( ) ２σIb
２, (１２)

式中,σI 和σIb 分别代表吸收带内和带外的标准偏差,而σI 的计算必须已知光谱吸收带的先验知识,为解决

此问题,σI 假设近似等于带外辐射的标准偏差.即利用带外数据通过低阶多项式拟合获得基线,σI 就等于

相应带外基线与原始带外数据之差的标准偏差,可以表示为:

σI ＝
１
N∑

N

i＝１

(Δxi,out－Δμout)２, (１３)

式中,N 为测量光谱点数,Δxi,out为测得带外测量光谱与拟合带外光谱值的差,Δμout为带外光谱差的平均值.

σIb 是预测误差的标准偏差,预测误差是预测值与实际值之间的差异,是评价预测准确度的一个重要因

素,可以表示为:

σIb＝
１
N∑

N

i＝１

(Δxi,in－Δμin)２. (１４)
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　　基线拟合是带平均透射率计算的关键,以(１３)式为依据来评价带平均透射率计算的准确度,为预测模型

误差的计算提供依据.

４　实验结果
为了验证氧气A带基线拟合方法精度对带平均透射率的影响,在空气温度为１９．８℃,标准大气压下,在

０~１３０m内任取９个距离点进行测量,以５００W石英卤素灯作为光源,输入端采用直径为１６５mm望远镜,
采用不同分辨率分别多次扫描取平均后获得目标的衰减光谱.

为了分析基线拟合不确定度与不同分辨率的关系,在４６．４m处取不同分辨率下光谱数据进行氧分子A
带的基线拟合,根据(１２)式计算不同分辨率下的拟合标准偏差,结果如表２所示.

表２　氧气A带４６．４m处基线拟合参数

Table２　BaselinefittingparametersofoxygenAＧbandat４６．４m

Resolution/cm－１ StandarddeviationσA/％ SignalＧtoＧnoiseratio/dB
１ ０．３ ４７６．３
２ ０．２３ ６２７．５
４ ０．２３ ６３３．８
８ ０．２３ ６３５．９
１６ ０．１９ ７９６．１
３２ ０．２ ８１７．３

　　可见,同一距离点处不同分辨率下的平均标准偏差为０．２３％,随着分辨率的降低,基线拟合不确定度变小,
信噪比增大;但并非分辨率越小越好,当分辨率降低到３２cm－１时,虽然信噪比最高,但是不确定度却增加了.

在９个不同距离点处,不同分辨率下获得拟合不确定度与距离的关系如图３所示,随着距离的增大,拟
合不确定度总体呈增大的趋势.但是在８cm－１和１６cm－１时,随着距离的增大,拟合不确定度比较平稳,上
升缓慢,尤其是８cm－１时,在不同距离处波动相对更小,变换更加平稳.不同分辨率下,９个距离点处的基线

拟合不确定度如表３所示.

图３ 带平均吸收率基线拟合标准偏差

Fig敭３ Baselinefittingstandarddeviationwithbandaverageabsorptivity

随着被测距离的增大,拟合不确定度随分辨率的降低而减小,总的拟合不确定度不超过０．４％.理论和

实验证明,带平均透射率的计算方法还可消除吸收带内外仪器和散射带来的误差.
依据吸收带外数据拟合带内基线,计算带平均透射率的方法不仅是可行的,而且可以不依赖目标先验知

识而获取目标光谱透射率.由表３可知,基线拟合不确定度还与测试设备的分辨率有关,分辨率越高,带外

信息拟合基线不确定度越大,反之,带外基线拟合不确定度减小.

５　结　　论
本文以红外目标在氧分子A带的吸收峰为研究对象,利用带外数据对带内光谱进行基线拟合.为了减

小基线拟合精度对带平均透射率的影响,首先剔除光谱采集中产生的奇异点,采用偏最小二乘拟合方法进行

基线拟合.搭建了实验系统,通过对不同距离点处的吸收光谱拟合基线,计算了不同点、不同分辨率下的拟
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合不确定度.结果证明,同一距离点处不同分辨率下的平均标准偏差为０．２３％,随着分辨率的降低,基线拟

合不确定度变小,信噪比增大;随着被测距离的增大,拟合不确定度随分辨率的降低而减小,总的拟合不确定

度不超过０．４％.该结论为后续测距系统的误差分析提供了依据.
表３　不同距离、不同分辨率的基线拟合不确定度

Table３　Baselinefittinguncertaintywithdifferentdistancesandresolutions ％

Distance/m １cm－１ ２cm－１ ４cm－１ ８cm－１ １６cm－１ ３２cm－１

１２ ０．３０ ０．２３ ０．１９ ０．１９ ０．１７ ０．１６
２６ ０．２８ ０．２０ ０．２０ ０．１７ ０．１７ ０．１６
３５ ０．２７ ０．２３ ０．１３ ０．１４ ０．０８ ０．１３
４６ ０．３０ ０．２３ ０．２３ ０．２３ ０．１９ ０．２０
５５ ０．２９ ０．２３ ０．２０ ０．１８ ０．１６ ０．２１
６０ ０．３２ ０．２９ ０．２３ ０．２４ ０．２２ ０．２４
６２ ０．３３ ０．２５ ０．２１ ０．２６ ０．２２ ０．２５
６４ ０．４１ ０．３１ ０．２４ ０．１６ ０．１６ ０．２２
１２８ １．０６ ０．７０ ０．５４ ０．３３ ０．２８ ０．０７

Averageuncertainty ０．４０ ０．３０ ０．２４ ０．２１ ０．１８ ０．１８
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