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用于光谱重叠峰和太赫兹波时域曲线的高斯拟合算法
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摘要 为了拟合光谱重叠峰及太赫兹时域曲线,设计了一种动态增加高斯函数的高斯拟合算法。首先,利用去噪

光谱数据的一阶导数粗略搜寻各高斯峰的位置,再根据高斯峰位置初始化多高斯函数。然后,将光谱数据与多高

斯函数的均方差作为损失函数,用梯度下降法找到损失函数最小时的多高斯函数。最后,针对没有明显峰尖的光

谱重叠峰和存在负值的太赫兹时域曲线,用动态多高斯函数模型解析重叠高斯峰或拟合曲线。计算结果表明,本
算法可以根据拟合精度的要求,动态增加多个高斯函数,自动搜寻高斯峰的位置,且对光谱重叠峰和太赫兹时域曲

线的拟合效果较好。
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1 引  言

光信号、电子束流脉冲信号通常为高斯分布,容
易出现峰位相互叠加形成的高斯重叠峰现象。为了

分析单个高斯峰的作用或形成原因,需要将重叠的

高斯峰分解为独立的高斯峰。溶液的液相色谱[1]、
红外吸收光谱[2-3]与太赫兹吸收光谱[4]中的吸收峰

也可以用高斯函数拟合,从而实现吸收峰的峰位识
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别。因此高斯重叠峰的分离在光谱学研究[5]、电化

学分析[6]等领域备受关注。
在太赫兹时域光谱技术中,检测很薄的固体样

品时要考虑太赫兹波在样品内部的多次反射效应,
即法布里-珀罗效应。用多高斯函数曲线模拟太赫

兹波的时域曲线,可对法布里-珀罗效应进行仿真分

析,为太赫兹波的时域分析提供理论依据[7]。
通过数学分析分离光谱重叠峰的方法主要有高

斯曲线拟合分析[8]、多元回归分析[9]、神经网络解

析、小波变换法[10]、傅里叶去卷积法[11]等。李敏

等[5]用遗传算法和神经网络实现了重叠光谱解析,
且解析光谱重叠峰的收敛速度较快。胡耀垓等[8]讨

论了曲线拟合的非唯一性,并用求导迭代方法实现

了光谱重叠峰的解析。Lu等[12]通过导数分析用一

种优化后的反卷积算法实现了对蛋白质电离质谱的

重叠 峰 分 析。徐 喜 荣 等[13]将 小 波 变 换 与 连 续

Hopfield神经网络相结合[13],详细分析了寻找峰值

和解析参数的过程,可以很好地解析光谱重叠峰。
于坤等[14]使用正弦余弦算法确定光谱特征峰峰位

并得到对应峰强,可以解析不同线型的吸收谱线。
上述将重叠峰视为高斯函数的算法常用于数据全部

为正值的光谱重叠峰,且依赖起始高斯峰的寻找,迭
代计算之前就确定了函数模型,因此在迭代期间不

会动态增加高斯峰。对于复杂的光谱数据,如果起

始高斯峰位置搜寻不准确,且后续计算不会动态增

加高斯峰,其拟合效果可能较差。
针对上述问题,本文设计了一种在计算过程中

可以动态增加高斯峰的算法,用可变的多高斯函数

模型解析光谱谱线,为复杂光谱数据的分析提供了

解决方案。该算法以光谱数据和多高斯函数的均方

差作为损失函数,用梯度下降法求解损失函数的最

小值,在迭代过程中可根据精度需求用多个高斯函

数分解光谱数据中的重叠高斯峰。

2 算法的基本原理

2.1 计算流程

每个高斯函数可作为一个高斯峰(Gaussian
 

peak),将多高斯函数的第j个高斯函数表示为

yj =fj(x)=ajexp -
(x-bj)2

c2j




 




 , (1)

式中,x 为 自 变 量,aj 为 高 斯 峰 的 峰 高 (Peak
 

intensity),取值范围为R。大多数情况下,拟合的谱

线全为正值,即aj 大于等于0;拟合存在负值的曲线

时,存在aj 小于0的情况。bj 为高斯峰的峰位(Peak
 

position),大于0;cj 为高斯峰的峰宽(Peak
 

width),大
于0。多个高斯峰重叠的曲线可表示为多高斯函数

y=f(x)=∑
m

j=1
ajexp -

(x-bj)2

c2j




 



 , (2)

式中,m 为高斯峰的总数。
光谱数据可表示为横坐标及对应纵坐标的有序集

合x={x1,
 

x2,
 

…,
 

xi,
 

…,
 

xn}和z={z1,
 

z2,
 

…,
zi,…,

 

zn},n 为数据点的总数。用多高斯函数解

析重叠峰或拟合曲线的目标就是找到拟合的光谱数

据y=f(x)中的各个参数,使拟合误差即均方差E
最小,E 可表示为

E=
1
2n∑

n

i=1
zi-f(xi)  2=

1
2n∑

n

i=1

(zi-yi)2。
 

(3)

  可将(3)式看成最小二乘拟合,为了在求导时约

掉平方导数的系数,计算均方差时除以2。E 是关

于aj、bj、cj,j=1,2,…,m 的多元非线性函数,一
般可以用数值迭代的方法求解。一种是用求偏导的

方法,如梯度下降法;另一种方法是直接搜索函数的

极值点的方法,如Nelder-Mead单纯形法。

图1 迭代计算的流程图

Fig 
 

1 Flow
 

chart
 

of
 

the
 

iterative
 

calculation

本算法借鉴BP(Back
 

propagation)神经网络的

思想,用梯度下降法将E 反向传递给待求参数aj、
bj、cj,优化待求参数后重新计算误差,经过多次迭

代,就能得到E 的极小值或最小值。本算法的计算

流程图如图1所示,其中,x 为光谱数据,一般为频

率、波长等,纵坐标z为信号强度,s为迭代次数,迭
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代次数最大值设为8000。首先用光谱数据初始化

各个高斯峰的峰高、峰位和峰宽,然后进行迭代计

算,当计算陷入极小值点或E 较大时增加一个高斯

函数继续进行迭代计算,直至E 或迭代次数满足条

件时输出拟合结果。

2.2 初始化计算模型

迭代算法中初始值的选择对算法的收敛速度、
计算精度、计算准确度有很大的影响。本算法初步

搜寻到每个高斯峰大致的峰位和峰高后,通过多次

迭代能很快降低E,初始化高斯峰的峰位取光谱曲

线的极大值点。为了减小噪声的影响,本算法用去

噪后的数据初始化计算模型的参数,迭代计算时采

用原始光谱数据。用于光谱去噪的算法包括小波去

噪法[15-17]、移动平均平滑、卷积平滑[18]、主成分分析

法[19]等,本算法采用移动平均去噪法。初始化计算

模型的步骤如下。

1)
 

对光谱数据z进行去噪处理,计算去噪数据

的一阶导数,本算法用一阶梯度代替一阶导数。

2)
 

设置导数零点搜寻半径r,查找导数由正变

负的零点。如r=5表示搜寻xi 前5个点与后4个

点(共10个点)的导数值,不对边界点进行搜寻。如

果符合“正正正正正负负负负负”,则将xi 作为高斯

峰的峰位候选值。

3)
 

根据噪声大小设定一个阈值T,如果步骤2)
候选的xi 对应的zi>T,则将xi 确定为高斯峰的

峰位初始值。如果搜寻到m 个满足条件的高斯峰,
则第j个高斯函数参数的初始值可表示为

aj(1)=zi,bj(1)=xi,cj(1)=1, (4)
式中,aj(1)、bj(1)、cj(1)分别为第j个高斯函数第1次

迭代计算时的峰高、峰位、峰宽。初始化cj(1)时可以

在0.5~2之间随机选取一个值,也可根据实际数据

自定义。
以模拟的含噪声光谱数据z为例说明上述初始

化方法,含噪声的光谱数据如图2(a)所示,由光谱信

号和噪声信号组成,其信噪比为100。光谱信号由

6个高斯函数组成,其参数如表1所示,最大值为20,
其中第2组数据不满足要求,可忽略。噪声信号为

0.2乘以一个正态分布的随机序列,在Python中用函

数0.2*tensorflow.random_normal()生成。移动平均

去噪时取相邻4个点的平均值,去噪后的信号曲线如

图2(b)所示,图2(c)为去噪后曲线对应的一阶梯度

曲线。图中左右两个峰对应的导数不符合搜索条件

的步骤2),因此,图2(c)中符合搜索条件的有4个点,
分别位于图中虚线交点附近,对应图2(b)中的4个高

斯峰。每个高斯峰有3个参数,共初始化12个参数。

图2 光谱重叠峰曲线。(a)含噪声的光谱数据;(b)去噪

后的光谱数据;(c)一阶梯度曲线

Fig 
 

2 Curve
 

of
 

the
 

spectral
 

overlapping
 

peaks 
 

 a 
 

Spectral
 

data
 

with
 

noise 
 

 b 
 

spectral
 

data
 

  after
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 c 
 

curve
 

with
 

first
 

gradient

表1 分峰不明显的重叠高斯峰拟合结果

Table
 

1 Fitting
 

result
 

of
 

overlapped
 

Gaussian
 

peaks
 

with
 

indistinct
 

peaks

Number
 

j
Peak

 

position
 

bj Peak
 

intensity
 

aj Peak
 

width
 

cj

Setting
 

value
Fitting

 

value
Relative

 

error
 

/%
Setting

 

value
Fitting

 

value
Relative

 

error
 

/%
Setting

 

value
Fitting

 

value
Relative

 

error
 

/%

1 8.50 8.44 0.71 12.00 11.02 8.16 0.85 0.82 3.53

2 -- 8.47 -- -- 14.82 -- -- 0.0014 --

3 10.00 9.98 0.20 18.00 18.23 1.28 0.95 1.04 9.47

4 11.50 11.52 0.17 20.00 19.24 3.80 0.70 0.68 2.86

5 13.00 13.01 0.08 16.00 16.09 0.56 1.10 1.12 1.82

6 15.00 14.98 0.13 17.00 16.90 0.58 1.11 1.05 5.41

7 17.00 16.47 3.12 12.00 12.78 6.50 0.85 0.86 1.18
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2.3 正向计算均方差

获得各个高斯函数的参数之后,根据(4)式计算

拟合的光谱数据y 与光谱数据z的均方差E。如果

均方差满足误差要求或迭代次数达到设定值就停止

计算,输出拟合的多高斯函数。

2.4 反向传递误差

用E 对aj、bj、cj 分别求偏导,迭代k次后的偏

导可表示为

∂E
∂aj(k)

=
∂E
∂yj(k)

∂yj(k)

∂aj(k)
=
1
n∑

n

i=1

[zi-yi(k)]·
yj(k)

aj(k)  
∂E
∂bj(k)

=
∂E
∂yj(k)

∂yj(k)

∂bj(k)
=
1
n∑

n

i=1

[zi-yi(k)]·yj(k)·
2[xi-bj(k)]

c2j(k)  
 

。 (5)

∂E
∂cj(k)

=
∂E
∂yj(k)

∂yj(k)

∂cj(k)
=
1
n∑

n

i=1

[zi-yi(k)]·yj(k)·
2[xi-bj(k)]2

c3j(k)  
  根据偏导数更新第k+1次计算时的参数,可表示为

aj(k+1)=aj(k)-η
∂E
∂aj(k)

,bj(k+1)=bj(k)-η
∂E
∂bj(k)

,cj(k+1)=cj(k)-η
∂E
∂cj(k)

, (6)

式中,η为学习率。迭代1000次以内学习率可设置

较大的数值,如0.05;迭代次数变多或接近最优值

时,学习率可设置为较小的数值,如0.01。学习率

也可以根据光谱数据选合适的数值,更新参数后,再
重新计算拟合的多高斯函数y 及均方差E。

2.5 动态增加高斯函数

实际光谱拟合时可能出现两个高斯峰相隔较近

或噪声信号较大的情况,通过去噪寻峰方法无法找

到全部的高斯峰。即使曲线拟合效果不佳,迭代算

法也能找到均方差的一个局部极小值。此时可增加

一个高斯函数,重新迭代优化,从而更好地拟合

曲线。
判断是否需要增加高斯函数的依据:1)迭代计

算多次,均方差E 的变化很小,这表明计算可能找

到一个极小值点;2)E 较大,不满足要求;3)计算前

设置在迭代一定次数时,增加高斯函数。当拟合效

果较好时,E 满足循环输出条件,算法输出多高斯函

数。如果算法增加了多余的高斯函数,则最后输出

的多高斯函数中有一些高斯峰的峰高或峰宽会趋近

于0,这些高斯峰极低或极窄,可以删除。初始化一

个新增高斯函数ynew 的方法如下:

1)
 

找到有序集合|zj-yj|中的最大值,然后找

到有序集合x 中对应的横坐标xmax;

2)
 

给新增高斯函数ynew 的参数赋初始值,可表

示为

anew=(z-y)x=xmax
,bnew=xmax,cnew=1;(7)

  3)
 

结合(2)式,将新增高斯函数添加到原来的

多高斯函数中,可表示为

y=anewexp -
x-bnew
cnew  

2



 




 +∑

m

j=1
ajexp -

x-bj

cj  
2




 




 。 (8)

  (7)式中初始化anew 的方法也可以表示为

anew=z x=xmax
, (9)

anew= (z-y)x=xmax
。 (10)

  用(7)式和(10)式计算的收敛速度比用(9)式
快,原因是(10)式对(7)式取绝对值,只能拟合谱线

全部为正值的情况。(7)式中初始化cnew 也可以根

据不同光谱数据设定不同的值。增加一个高斯函数

后再通过偏导数反向传递误差,继续进行迭代计算。

3 光谱重叠峰解析的仿真计算

本算法用Python编程实现,为了验证本算法

的效果,用Python生成分峰不明显的重叠高斯峰

以模拟光谱重叠峰,然后进行仿真计算。分峰不明

显的重叠高斯峰表现为部分高斯峰相隔很近,对应

的峰尖不是极大值点,用求导方法找不到对应高斯

峰位置。图2中光谱信号最左边和最右边的两个高

斯峰没有明显的峰尖,用求导搜寻高斯峰的方法只

找到4个高斯峰,因此迭代10次后的拟合曲线只有

4个高斯峰,如图3所示,此时需要增加高斯峰。
计算参数:用4个点移动平均去噪,导数零点搜

寻半径为5,去噪阈值T=0.3max(|z|),学习率

η=0.05,迭代次数为8000;在迭代1500次、3000次
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图3 光谱信号与迭代10次的拟合曲线

Fig 
 

3 Spectral
 

signal
 

and
 

fitting
 

curve
 

after
 

10
 

iterations

和4500次时分别添加一个高斯峰,用(9)式计算初

始化新增高斯峰的峰高。迭代后的拟合曲线、分解

的高斯峰和误差变化曲线如图4所示,高斯峰参数

的拟合结果如表1所示。图4(a)为光谱信号、迭代

8000次后的拟合曲线以及解析的单个高斯峰,可以

发现,拟合曲线与光谱信号散点图基本重合,且解析

出的单峰与光谱信号的峰位一一对应。图4(b)为
均方差E 随迭代次数增加的变化曲线,通过求导方

法找到4个峰并添加了3个峰,输出的结果为7个

峰。其中,2号高斯峰的峰宽c=0.0014,十分狭窄,
相当于一个脉冲函数,可以删除,因此并未在图中绘

制该高斯峰。从图4(b)可以看出,增加高斯峰时,
均方差E 会突然增大,然后快速衰减。原因是(9)

图4 分峰不明显的重叠高斯峰。(a)光谱信号、拟合

曲线、分解高斯峰;(b)均方差曲线

Fig 
 

4 Overlapping
 

Gaussian
 

peaks
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sub-

peaks 
 

 a 
 

Spectral
 

signal 
 

fitting
 

curve 
 

decomposition
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Gaussian
 

peak 
 

 b 
 

mean
 

    square
 

error
 

curve

式引入的高斯函数对计算影响较大,每增加一个高

斯峰,E 会整体呈阶梯式下降,最后下降到0.021。
这表明新增高斯函数经过多次迭代后可以有效减小

均方差。输出各参数的最大相对误差为9.47%,平
均相对误差为2.75%。在有噪声的情况下,拟合效

果较好。

4 太赫兹波的时域曲线拟合

实验室搭建了一个透射式太赫兹波时域光谱系

统,其中,飞秒激光器为奥地利 FEMTOLASERS
公司的Femtolasers

 

Synergy
 

Pro
 

600,太赫兹天线

为德 国 BATOP 公 司 的iPCA-21-05-1000-800-h。
实验室采集到的太赫兹时域信号时间在ps量级,信
号强度在μV量级。将太赫兹波时域曲线的数据输

入本算法时需放大横纵坐标的尺度,放大后的结果

如图5所示。图5(a)中散点图为太赫兹脉冲信号

穿过空气时检测到的时域信号。计算参数:用3个

点移动平均去噪、导数零点的搜寻半径为3、去噪阈

值T=0.08max(|z|)、学习率η=0.06;迭代次数

为 8000,在 7000 次 迭 代 之 前,当 均 方 差 大 于

0.007时,每迭代500次,新增一个高斯峰,初始化

峰宽c=0.4,用(7)式计算初始化峰高b。

图5 拟合的太赫兹时域曲线。(a)太赫兹信号和

拟合曲线;(b)均方差的变化曲线

Fig 
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图5(a)为17个高斯函数拟合的太赫兹波时域

曲线,可以发现,太赫兹波时域曲线的拟合效果较

好。从图5(b)可以发现,随着迭代次数的增加,均
方差E 从0.83逐渐减小到0.059。新增高斯峰时,
均方差有略微增加,其变化幅度比图4中的均方差

小。原因是新增高斯峰的位置不在太赫兹波的主要

区域,即图5(a)中6
 

ps之后的区域信号对整个拟合
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曲线的影响较小。

5 结  论

介绍了基于梯度下降法的动态增加高斯峰算

法,并通过仿真模拟的光谱重叠峰分析了算法的有

效性,同时将该算法应用于太赫兹波时域曲线的拟

合。结果表明,本算法能将分峰不明显的光谱重叠

峰分解为独立的高斯峰,且计算结果与真实值比较

接近,所有参数的平均相对误差为2.75%。对于比

较复杂的太赫兹波时域曲线,也取得了较好的拟合

效果,拟合曲线与原曲线的均方差降低至0.059。
动态增加高斯峰算法得到的拟合曲线均方差较小,
精度较高,可以解析比较复杂的高斯重叠峰,也可以

用于一般曲线的多高斯曲线拟合。
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