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摘要　针对傅里叶变换红外光谱仪检测污染气体时红外光谱信号出现的基线漂移现象,提出一种采用改进迭代多

项式拟合的红外光谱基线校正方法,该方法可以自动识别光谱信号的特征峰,从光谱中截断完整的特征峰后,采用

双边阈值对红外光谱迭代得到最优的拟合基线.利用仿真光谱以及三氯乙烷、氨气的实测光谱对该方法进行验

证,并将其与常见的３种多项式拟合方法进行对比,结果表明:采用所提方法对光谱进行校正后,特征峰更明显,基
线更平缓.仿真和实测数据表明,所提方法提高了现有多项式拟合基线校正方法的准确性,是一种具有良好性能

的基线校正方法.
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１　引　　言

傅里叶变换红外(FTIR)遥测技术是检测污染

气体的常用方法之一[１Ｇ４].仪器响应、背景变化等因

素使得FTIR光谱仪测得的光谱中除了含有实际信

号的波形外,还存在缓慢变化的趋势项,这种现象称

为基线漂移,它会对后续光谱的定量、定性分析造成

极大影响.因此,对光谱进行基线校正是红外光谱

信号处理的关键步骤.
对光谱进行基线校正的方法有微分法[５]、小波

变换法[６]、形态学方法[７]和多项式拟合法(PF)[８]

等.其中:微分法可在一定程度上校正基线,但同时
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也会放大噪声,甚至会使光谱发生畸变;小波变换法

可以有效去除基线漂移,但需要手动选取小波参数,
而不同的小波参数会对基线拟合结果产生很大影

响;形态学方法通过对光谱进行形态学操作来截断

基线,因不同气体的红外光谱特征峰的宽度不同,因
而选择合适的结构元非常困难;多项式拟合法利用

最小二乘法对光谱进行基线拟合,其缺点是在拟合

基线的同时会受到特征峰的影响,不能完整地拟合

真实的基线.而迭代多项式拟合则是不断地对特征

峰进行截断,逐次拟合出基线.传统的迭代多项式

拟合(IPF)方法[９]依次对多项式拟合后的结果与原

光谱相同波数处的值进行比较,取二者中较小的值

作为新的待拟合光谱,反复利用此方法对光谱信号

进行拟合,直至前后两次拟合的基线基本重合,此时

的拟合基线即为原光谱的最佳拟合基线.

Liu等[１０]将多项式拟合后的结果与原光谱进行

比较,将光谱高于拟合基线一个标准差的点判定为

特征峰,将特征峰截断后就可得到新的待拟合光谱;
王昕等[１１]在文献[１０]研究的基础上,提出了基线漂

移模型(BDM)方法,该方法增强了对特征峰尾部的

识别,在采用文献[１０]所提方法找到特征峰后,在特

征峰周围寻找大于拟合基线的数据点,并将其标记

为特征峰,然后剔除所有被标记为特征峰的点,就可

得到新的待拟合光谱.
以上迭代方法虽然在一定程度上消除了多项式

拟合的缺点,但均未从缓变基线中剔除完整的特征

峰,因此无法对光谱基线进行更精确的拟合.针对

迭代多项式拟合中存在的不足,本文提出了一种改

进迭代多项式的拟合方法,该方法可以有效去除整

个特征峰,得到更精确的基线拟合结果.采用仿真

光谱和实测光谱对该方法进行验证,并将该方法与

常见的３种多项式拟合方法去除基线漂移的结果进

行对比.

２　基本原理

２．１　多项式拟合

对M 个点的光谱数据S 进行n 阶多项式拟合

的表达式为

y(x,a０,a１,,an)＝
a０＋a１x＋a２x２＋＋anxn, (１)

式中:ai(i＝０,１,２,,n)为多项式的系数;x 为光

谱的波数;y 为拟合出的光谱值.
原光谱数据中各点到拟合数据各点的距离的平

方和为

L２＝∑
M

i＝１
S(i)－(a０＋a１xi＋[

a２x２
i ＋＋anxn

i)] ２, (２)
式中:S 为原光谱数据;M 为光谱的总通道数.

为了使拟合出的光谱与原光谱的偏差最小,对
(２)式右边分别求ai 的偏导数,令偏导数为０,就可

解出系数矩阵a,从而得到最小二乘拟合曲线y.

２．２　迭代多项式拟合

迭代多项式拟合是去除红外光谱基线的一种常

用方法,该方法在多项式拟合的基础上,通过不断地

截断特征峰,来逐次拟合逼近原始基线.迭代多项

式拟合的步骤如下:

１)将待拟合的M 个点的光谱数据S 表示为y０;

２)利用最小二乘法对y０ 进行n 阶多项式拟

合,得到拟合结果yn;

３)比较y０ 和yn 中各点的值,利用各种方法截

断y０ 中的特征峰,对更新后的y０ 进行拟合,得到新

的yn;

４)将更新后的yn 与上一次的yn 进行比较,判
断是否达到重合标准,若未达到,则转到步骤３),如
果基本重合,则将此时的yn 作为基线的最佳拟合

结果;

５)将yn 从待拟合光谱数据S 中扣除即可得到

基线校正后的光谱信号.
在迭代多项式拟合中,截断待拟合光谱y０ 的特

征峰,得到新y０ 的方法有很多种.其中:IPF方法

选取光谱与拟合基线的最小值作为新光谱;文献

[１０]方法将大于基线一个阈值的光谱特征峰剔除后

的光谱作为新光谱,阈值P 的计算公式为

P＝ ∑
M

i＝１
y０(i)－yn(i)[ ] ２

M －n－１{ }
１
２

. (３)

　　BDM方法在文献[１０]方法的基础上将大于基

线的特征峰剔除后得到新光谱.这些方法均在一定

程度上对特征峰进行了去除,但特征峰对拟合结果

的影响导致真正的特征峰尾部在基线以下,因此应

当考虑基线以下特征峰的影响,以得到更真实的迭

代拟合基线.

２．３　改进迭代多项式拟合

针对常见的迭代多项式拟合不能完全消除特征

峰的影响,进而导致基线不能被准确拟合的情况,提
出了一种改进迭代多项式的拟合方法.该方法采用

４阶多项式模型:

y＝a０＋a１x＋a２x２＋a３x３＋a４x４. (４)
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具体的拟合步骤如下:

１)利用SavitzkyＧGolay滤波器[１２Ｇ１４]对待拟合

光谱信号S 进行去噪处理得到y０,对y０ 进行多项

式拟合,得到基线yn,求y０ 的一阶导数yds,并对

yds进行去噪处理;

２)比较y０ 和yn 的大小,若y０－yn＞P(P 为

阈值),则将此处的y０ 标记为特征峰,将特征峰附近

的y０ 与yn 的左右交点分别记为Lleft、Lright;

３)令Lleft和Lleft－１处光谱的一阶导数的乘积

为Dl,若Dl＞０,令Lleft－１为新的Lleft,重新执行

步骤３),直到Dl＜０,说明此时找到了完整特征峰

的左边界;

４)令Lright和Lright＋１处光谱的一阶导数的乘

积为Dr,若Dr＞０,令Lright＋１为新的Lright,重新执

行步骤４)直到Dr＜０,说明此时找到了完整特征峰

的右边界;

５)将Lleft和Lright间的y０ 截断,其他处的y０ 值

保持不变,构造新的y０;

６)对新的y０ 进行多项式拟合,得到新的基线

yn,比较前后两次基线是否相同,若相同,则将y０

视为原信号S 的最优拟合基线,基线校正后的信号

S′＝S－y０,程序结束,若不相同,则转到步骤７);

７)将y０ 和yn 取差后求绝对值,将绝对值大于

阈值P 的y０ 截断,得到新的y０,转到步骤６).
判断前后两次基线是否相同的条件式为

∑
M

i＝１

y′n(i)－yn(i)
yn(i)

＜ε, (５)

式中:y′n为最新拟合的基线;yn 为上一次拟合的基

线;ε取０．０１.
改进迭代多项式拟合的流程图如图１所示.

图１ 改进迭代多项式拟合方法的流程图

Fig敭１ Flowchartofimprovediterativepolynomialfittingmethod
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３　实验结果分析

３．１　仿真光谱数据的实验结果分析

仿真光谱由３部分组成:特征峰、低频基线和随

机噪声.特征峰和基线由高斯函数产生,公式为

f(x)＝aexp －
(x－b)２

２c２
é

ë
êê

ù

û
úú , (６)

式中:a 为高斯函数的峰高;b 为峰尖位置的横坐

标;c为标准差,表征峰的宽度.
仿真光谱的具体参数如表１所示,其中,序号

１、２表示特征峰,序号３表示低频基线.信号中加

入了标准差约为最低特征峰高３％的随机噪声.
表１　特征峰和基线的仿真参数

Table１　Simulationparametersofcharacteristic

peakandbaseline

Type a b c
１ １ ３５ ５
２ ２ １００ １０
３ １ １４０ ５０

　　仿真光谱和所提方法首次截断波峰后的光谱如

图２所示.

图２ 仿真光谱以及采用所提方法首次截断波峰后的光谱

Fig敭２ Simulationspectrumandthespectrumobtainedwith
theproposedmethodforthefirsttruncationofthepeak

仿真光谱以及采用PF方法、IPF方法、BDM方

法、所提方法得到的拟合基线如图３所示,去除基线

后的结果如图４所示.
可以看出:PF方法没有完全拟合出基线,基线

校正后的光谱仍存在缓变的基线;IPF方法对第１
个峰的基线拟合不足,对第２个峰的基线拟合过高,
导致基线去除后的信号的第１个峰偏高,第２个峰

偏低;BDM 拟 合 存 在 同 样 的 问 题,但 在１１５０~
１２５０cm－１范围内的拟合效果略好于传统方法;所
提方法的拟合效果最好,不仅得到了准确的特征峰,
而且没有造成其他波段的光谱变形.

方均根误差(RMSE,αRMSE)是衡量估计值与实际

图３ 仿真光谱以及采用不同方法得到的拟合基线

Fig敭３ Simulatedspectrumandfittedbaseline
obtainedwithdifferentmethods

图４ 采用不同方法扣除基线后的光谱

Fig敭４ Spectraafterdeductingthebaseline

值之间偏差的重要指标[１５Ｇ１７],考虑到仿真光谱的基线

是已知的,因此可采用RMSE作为评价标准对上述４
种方法的性能进行评估.RMSE的计算公式为

αRMSE＝
１
M′∑

M′

i＝１
y(i)－y(i)∗[ ] ２, (７)

式中:y(i)为真实值;y(i)∗ 为估计值;M′为样本

个数.
上述４种拟合方法扣除基线后的光谱与不含基

线的原光谱之间的RMSE如表２所示.
表２　扣除基线后的光谱与不含基线的原光谱之间的RMSE
Table２　RMSEsbetweenthebaselineＧcorrectedspectrum

andtheoriginalspectrumwithoutbaseline

Method RMSE
PF ０．５０８１
IPF ０．１６９４
BDM ０．１２５８
Proposed ０．０５３９

　　由表２可以看出:PF方法得到的基线校正光谱

的RMSE最大;IPF方法和BDM 方法的RMSE较

小;所提方法的RMSE最小,分别比PF方法、IPF
方法和BDM方法得到的RMSE减小约９０％、７０％
和６０％.

０３３００１Ｇ４



激 光 与 光 电 子 学 进 展

多项式拟合时阶次的选择对基线校正结果的影

响较大,因此分别选择不同的最高阶次的多项式模

型对上述４种方法进行比较.不同阶次下各种方法

的RMSE如图５所示.

图５ 在不同多项式阶次下,不同方法的RMSE
Fig敭５ RMSEsofdifferentmethodsatdifferent

polynomialorders

从图５中可以看出:PF方法的 RMSE最大,

IPF和BDM方法的RMSE比PF方法低;所提方法

在 不 同 阶 次 的 多 项 式 拟 合 中 均 能 得 到 较 小 的

RMSE,其在９阶拟合时的RMSE最大,但仍然比

其他３种方法低.分别计算得到了PF、IPF、BDM
和所提方法在不同多项式阶次下的RMSE的均值,
结果如表３所示.

表３　不同方法在不同多项式阶次下的RMSE的均值

Table３　MeanRMSEofdifferentmethodsatdifferent

polynomialorders

Method MeanRMSE
PF ０．５９５１
IPF ０．３４９２
BDM ０．３４４６
Proposed ０．１１０８

　　由表３可知,所提方法的RMSE的均值比IP、

IPF和BDM方法分别减小了约８０％、７０％和６５％,
表明该方法具有较高的稳定性.

３．２　实测光谱数据的实验结果分析

利用三氯乙烷和氨气的实测光谱对所提出的方

法进行验证.为了便于数据处理,预先对光谱进行

归一化处理.三氯乙烷的原光谱以及采用不同方法

拟合得到的基线如图６所示,基线校正后的光谱如

图７所示,氨气的原光谱和拟合得到的基线如图８
所示,基线校正后的光谱如图９所示.

由图６~９可以看出:PF方法对三氯乙烷和氨

气光谱特征峰附近的基线拟合得过高,基线校正后

的光谱的峰被削低;IPF方法对三氯乙烷特征峰附

近的基线拟合得过高,对非特征峰区域的基线拟合

图６ 三氯乙烷的原光谱和采用不同方法拟合得到的基线

Fig敭６ Originalspectrumoftrichloroethaneanditsfitted
baselinesobtainedwithdifferentmethods

图７ 采用不同方法对三氯乙烷基线进行校正后的光谱

Fig敭７ Spectraoftrichloroethaneafterbaseline
correctionwithdifferentmethods

图８ 氨气的原光谱以及采用不同方法拟合得到的基线

Fig敭８ Originalspectrumofammoniaanditsfitted
baselineobtainedwithdifferentmethods

得过低,在削弱特征峰的同时保留了部分基线,对氨

气非特征峰区域的基线拟合得过低,拟合后的信号

仍存在基线成分;BDM 方法对基线的拟合效果较

好,但在三氯乙烷和氨气光谱特征峰附近的基线略

高,扣除基线后的特征峰略有下降;所提方法对基线

拟合的效果最好,对三氯乙烷和氨气光谱特征峰附

近的基线实现了准确拟合,基线校正后的特征峰最

明显,同时,对两种气体非特征峰区域的基线没有过

高或过低拟合,校正后的基线最平缓.

０３３００１Ｇ５
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图９ 采用不同方法对氨气基线进行校正后的光谱

Fig敭９ Spectraofammoniaafterbaseline
correctionwithdifferentmethods

为了比较不同方法对实测光谱信号拟合的效

果,删除校正后光谱特征峰区域的数据,然后求取信

号方差.方差越小,说明校正后信号的基线越平缓,
拟合效果越好.三氯乙烷的主要特征峰在１０５０~
１１３０cm－１范 围 内,氨 气 的 主 要 特 征 峰 在９１０~
９７０cm－１范围内,去除特征峰后信号的方差如表４
所示.

表４　去除特征峰后信号的方差

Table４　Varianceofsignalafterremoving
characteristicpeak

Method
Variance/１０－４

Trichloroethane Ammonia
PF ４８．２ ４０
IPF １１．２ ４８
BDM ７．７ ４０
Proposed ４．５ ３９

　　由表４可以看出,与其他３种方法相比,所提方

法在三氯乙烷和氨气实测数据中得到的方差最小,
说明该方法得到的基线最平缓,波动最小,拟合效果

最好.
综上所述,所提方法可以有效去除红外光谱的

缓变基线,为后续定量分析带来了极大方便.

４　结　　论

本文提出了一种采用改进迭代多项式拟合的红

外光谱基线校正方法,并利用仿真光谱和实测光谱

验证了该方法的准确性.结果表明,对于仿真光谱

和实测光谱,所提方法都可以得到较好的基线校正

结果.在仿真实验中,与PF、IPF、BDM 等方法相

比,所提方法的 RMSE均值分别低了８０％、７０％、

６５％左右.在实测数据实验中,采用不同的方法对

三氯乙烷和氨气基线漂移的红外光谱信号进行校

正,结果表明,与其他３种方法相比,所提方法校正

后的光谱的特征峰最明显,非特征峰区域的方差最

小,说明该方法得到的基线最平缓,拟合效果最好.
综上所述,所提方法在气体红外光谱基线校正中取

得了良好的效果,对红外光谱气体的检测具有重要

意义.
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