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利用人工神经网络方法提高差分光学吸收光谱系统

测量精度研究!

齐 锋 刘文清 周 斌 李振壁 崔延军
（中国科学院安徽光学精密机械研究所环境光学研究室，合肥 "$!!$’）

摘要： 差分光学吸收光谱法已经变成了测量大气中微量气体浓度常用的方法。微量气体的浓度通过对大气吸收

光谱的分析得到。但在实际应用中，由于受到硬件条件的限制，使得每次分析的光谱带宽有限，造成分析的误差较

大，结果不够稳定。这里提出了一种利用多层自适应线性（)*+*,-./）人工神经网络对光谱进行扩展的方法，并对试

验结果进行了比较，收到了良好的效果。
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’ 问题的提出

随着全球工业的迅猛发展，对环境的污染越来

越严重，尤其在发展中国家，环境监测及治理手段还

都比较落后。我国已经把环境保护确立为一项长期

坚持的基本国策，确定了环境与经济社会协调和可

持续发展的战略。

对环境监测目前普遍采用化学方法和光谱学方

法。差分光学吸收光谱法便是光谱方法的典型代

表。

’ 6 ’ 差分光学吸收光谱方法简介

差分光学吸收光谱方法是通过窄带分子吸收波

段来区分微量气体，并用它们的吸收强度来得到对

流层或平流层中微量气体的浓度。一种典型的测量

平流层中气体浓度的差分光学吸收光谱系统的结构

如图 ’ 所示［’，"］。由一个合适的光源发出强度为 !!
（!）的光，通过大气，最后被望远镜接收。在光通过

大气的路径中，光经历了不同种类微量气体的吸收

和气体分子和雾颗粒的散射。根据朗伯 比尔公式，

在光路末端的光强 !（!，"）由（’）式决定。
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第 # 种气体的吸收由它的吸收截面"7KD
# （!，$，%）来

标识，它依赖于波长!，压力 $ 和温度 %，以及它在

光路上 & 处的密度##（ &）。悬浮颗粒的瑞利散射和米

氏散射用$M（!，&）和$)（!，&）描述。’（!）是光子

的噪声，它依赖于 !（!，"）。

差分光学吸收光谱的基本思想是将吸收截面分

成两部分"7KD
# G"T

# N ("# ，其中"T
# 代表宽带光谱特

征，而差分吸收截面 ("# 代表了窄带光谱特征。当仅

仅考虑 ("# 时，将会避免瑞利散射和米氏散射的影

响。利用差分光学吸收光谱方法进行微量气体浓度
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的反演过程如图 ! 所示。
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= % ! 存在问题

实践表明，当采集的谱线的带宽满足一定的宽

度时，将获得很好的拟合效果，同时达到抗噪声的目

的，如果谱线带宽有限，则反演出的浓度受到噪声的

影响很大，结果不够稳定，误差较大。而对于一个固

定的光谱仪来说，在一次分析过程中它所能够提供

的谱线带宽是一定的，如中国科学院安徽光学精密

机械研究所的 >:?&!=@ 型空气质量监测系统中，

每条谱线的带宽为 =3 -4，由 A33 个通道组成［B，A］。

=3 -4 的带宽对于分析 &:! 的浓度，是能够满足要

求的，因为在 &:! 的吸收波段，=3 -4 的带宽包括了

&:! 的多个差分吸收峰［见图 B（,）］，已经具有了足

够的吸收特征，而对于 C:! 在 =3 -4 的带宽内差分

吸收截面的吸收峰个数较少［见图 B（5）］，受噪声的

影响很大，而如果能够取 =D -4 带宽时，对于 C:!

也具有了足够多的吸收峰［见图 B（)）］，能够有效地

抑制噪声，反演浓度的结果精度也会得到提高。
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扩展分析信号的谱线带宽，可以通过减少光栅

的刻线的方法来实现，但是这必须更改光谱仪的硬

件设置，对于系统的改变较大。下面介绍一种在软

件上，利用多层自适应线性神经网络来实现扩展光

谱的方法。

! 多层自适应线性网络模型

多层自适应线性（4,8,.#-(）神经网络是美国学

者 E#8+1;［D］提出的，这个模型与感知机模型网络相

比，主要是其输入为连续线性模拟量，其输出既可以

取模拟量，也可以通过一个双极值函数作用于输出

的模拟量而得到数字输出。

利用多层自适应线性神经网络扩展光谱的基本

思想是：首先提供足够数量的宽带光谱供网络训练，

宽带光谱可以通过硬件系统增加采样时间来获得

（实验时可以这样做，仪器正常运行时采样时间是固

定的），然后将宽带光谱分成两部分，其中后面作为

期望输出，前面作为输入，然后通过调整网络权值使

得由输入计算出的网络输出尽可能的接近期望输

出，通过足够多的样本进行训练，就可以将网络的权

值调整到合适的值，使得对所有的样本都能够得到

期望的输出，这时，网络的训练就结束了，可以用于

扩展光谱了。扩展光谱的过程是，给出实际测得的

窄带光谱（仪器正常工作时的采样时间对应的光

谱），然后通过网络，计算出输出的光谱，将两部分结

合起来，便组成了宽带光谱。利用多层自适应线性

网络实现光谱带宽扩展的系统结构如图 A 所示。
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整个系统的上部是网络训练部分，下面部分是

利用已经训练的网络进行扩展光谱的网络应用部

分。网络训练部分的工作过程是，通过光谱获得系

统（差分光学吸收光谱的硬件系统）得到模拟信号，

然后通过数据采集卡采集 ! !（ ! ! 比正常工作时的

采样时间 ! : 长）时间数据，由于采样时间长，而光

谱的带宽与采样时间成线性关系，故获得的带宽较

正常工作时的带宽宽，我们令其为满波长光谱数据。

我们设计的系统为 ;< 38，包括 =>> 个通道。光谱

获得后，将其分成两部分，前面 ;> 38（%>> 个通道）

作为网络输入，后面 < 38（?>> 个通道）作为期望输

出。这样便构成了输入层有 %>> 个神经元，输出层

有 ?>> 个神经元的有监督的多层自适应线性网络。

? $ ; 用多层自适应线性网络进行光谱扩展的可行

性分析

从多层自适应线性的训练样本可以看到，它是

通过将一条满波长的谱线分成两部分，用前面的部

分来得到后面的一段。这种情况下，要求后面一部

分的谱线是和前面的谱线之间存在着一定的关系，

这种方法才是有效的。事实上，光谱的后面的部分

与前面的部分的确存在着一定的关系，这种关系是

由于气体分子对不同波长的光吸收特性决定的。由

（;）式可知，不同波长的光强 "（!），即不同通道的光

强，在消除瑞利散射、米氏散射后，其强度上的差异

主要是由于分子对不同的波长吸收特性不同造成

的。而分子对不同波长的吸收特性是已知的，如

@A? 在波长为?B= $ ;C 38、?BD $ BC 38、E>> $ >E 38和

E>? $ ;< 38上都有很强的吸收峰，则知道这四个点

上三个点的光强后，能够大致知道另外一个点上的

强度，如这三个点的强度与谱线最大强度比较相差

很大时（当气体的浓度很大时，就会如此），那么另外

一个点处的信号强度也一定相差很大，而它们之间

的定量关系是不容易表示的，而通过对神经网络进

行有效的训练后，便可得到正确表示各个通道之间

关系的网络之间的连接权值，有关系的点之间的连

接权值将较大，没有联系的点之间的权值很小或者

为零。训练成功结束后，便可利用网络进行光谱的

带宽扩展，网络能够利用其记忆联想功能，得到扩展

光谱数据。

? $ ? 多层自适应线性网络的学习过程

多层自适应线性网络按最小平方误差学习规

则，通过提供的样本对网络进行训练。

网络输入向量：

#$ F（%$
>，%$

;，%$
?，⋯，%$

&），

%& 为输入通道的模拟值，在我们的系统中为输入层

上各个点的光谱强度，& F ;，?，⋯，%>>，表示有 %>>
个输入。$ F ;，?，⋯，’，’ 表示训练的样本总数。希

望输出：

( $ F（ )$
;，)$

?，⋯，)$
* ），

)* 为输出通道的模拟值即扩展光谱的强度，* F ;，

?，⋯，?>>，表示有 ?>> 个输出，它们组成扩展光谱。

连接权向量：

+,- F（ . ,;，. ,?，⋯，. ,* ），

, F ;，?，⋯，%>>，- F ;，?，⋯，?>>
为输入层到输出层之间的连接权值。

按以下步骤对网络进行训练：

;）初始化，给各连接权 +,- 赋予［G ;，;］区间

内的随机值。

?）任选一学习样本对提供给网络。

E）计算网络输出值：

/$- F !
&

, F ;
. ,-%

$
, ， - F ;，?，⋯，* $

%）计算网络各输出单元的希望输出 )$
- 与实际

输出 /$- 之间的误差：

0$
- F )$

- G /$- ， - F ;，?，⋯，* $
<）进行连接权修正
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" ，% 为学习率（$ % % % "）。

&）取下一个学习模式对提供给网络，重复步骤

’）( )），直到误差 ’(
# 变得足够小为止。

在实际应用中我们选择了 "$$$ 对训练样本，其

中样本包括了各种条件下的测量数据（如不同温度、

不同气体浓度以及不同的光电倍增管高压），最后得

到了全连通网络的 *$$ + ’$$ # ,$$$$ 个权值。

’ - . 多层自适应线性网络拓扑结构的改进

从上面可知，由于采用了全连通的网络拓扑结

构，而且输入层和输出层的神经元数目也较多，造成

网络的规模比较大，训练的效率较低，并且在应用到

实时的系统中，耗费的时间也很多。对网络拓扑结

构的改进可以从两个方面考虑，一是将全连通的网

络改为非全连通的，但是由于对于输入层的某个神

经元到底与输出层的某个神经元是否存在关系，是

无法得知的，只有在对网络训练后才知道，故这种方

法是不可取的。另外一种方法是减少输入层和输出

层的神经元数目，从而降低网络的规模。因为我们

在"$ /0中有 *$$ 个通道，其每个通道的分辨率为

"$1*$$ # $ - $’) /0，但是由于气体的标准吸收截面

谱线（在实验室测得）的分辨率和实际仪器分辨率的

限制，当通道达到一定数目时，通道的分辨率再高也

没有太大意义。对于 2345’"6 型空气质量监测系

统，当 取 "$$ 个 通 道 时，每 个 通 道 的 分 辨 率 为

"$1"$$ # $ - " /0，然后通过插值算法得到 *$$ 个通

道的数据，与实际测得 *$$ 个通道的数据的均方差

不大于 "$ 7 .，而这个差别已经低于系统噪声的幅

度，故可以说 "$$ 个通道就能够很好的反映整条谱

线的特性了。所以我们可以从训练样本中的 *$$ 个

输入通道中等间隔抽取 "$$ 个通道作为输入层数

据，输出层也按同等比例调整，对应 "$$ 个输入层神

经元，有 )$ 个神经元构成输出层，同样期望输出也

是从训练样本中按等间隔抽取。最后在利用网络进

行光谱扩展时，利用网络输出的 )$ 个通道通过插值

算法来得到最后的扩展光谱。而这种精简在算法的

时间和空间复杂度上都得到了很大的改善。表 " 为

两种网络结构的性能的比较。

89:;< " - 8=< ><?@A?09/B< BA0>9?CDA/ A@ EFA GC/HD A@ /<EFA?G DE?IBEI?<
（E=< BA/@CJI?9ECA/ A@ K6：K</ECI0 *.. LMN，O4L "’,L）

P<EFA?G DE?IBEI?<
CE<?9ECA/ EC0<D :<@A?< BA/Q<?J</B<
（J;A:9; <??A?D ;<DD E=9/ $ - $$)）

D>9B< /<<H<H @A? 9;JA?CE=0
EC0< /<<H<H @A? <RE?9BE<H，

C/E<?>A;9E<H 9;JA?CE=0
EAE9; EC0< BA/DI0<H

C/>IE：*$$ K
AIE>IE：’$$ K

’"$)S 9:AIE "$$ T $ 0D 9:AIE .$$$ 0D

C/>IE："$$ K
AIE>IE：)$ K

"*.’, 9:AIE "$ T )$ 0D 9:AIE "$$$ 0D

. 结果比较及方法应用

表 ’ 为 "$$$ 次对直接测量的光谱和利用多层

自适应线性网络扩展后的光谱进行浓度反演分析的

统计结果，实验是直接对浓度为 """"J10
. 的 P3’

样品进行测量。图 ) 是整个测量结果的对照图。由

测量结果的分布图和统计结果可以看出，利用扩展

后的光谱进行浓度反演的效果明显好于直接由系统

获得的窄带光谱得到的结果。图 & 为其中一次的拟

合结果以及测得谱线减去拟合曲线得到的残差图，

图 &（9）和图 &（B）分别为窄带光谱和宽带光谱的拟

合图，细线为实测谱线，粗线为由标准谱线得到的拟

合谱线，从图中也明显反映出利用扩展光谱的拟合

效果优于窄带谱线，图 &（:）和图 &（H）分别实测谱线

减去拟合曲线得到的残差谱线，它反映了拟合效果

的好坏，残差越小，说明拟合的效果越好，反映到气

体的监测结果上，就是监测的精度越高，从两个图的

比较可以看出，宽带谱线的拟合后的残差在量级上

低于窄带谱线的残差。

由于利用多层自适应线性网络扩展后的光谱进

行数据分析，在大量的实验中获得了良好的结果，该

技术被应用于 2345’"6 型空气质量监测系统的软

件系统 6P2345 中，2345’"6 型空气质量监测系

统目前已经安装在广西的两个国家重点监测城市桂

林和北海，并已经成功地向国家环境监测总站上报

数据已达半年之久，目前这两个监测站已经纳入了

国家常规监测网，监测数据由中央电视台向全国播

报。经过长时间的实践，由 2345’"6 系统测得的

空气质量数据，与当地长期的监测结果相符，得到了

环境监测专家的一致认可。
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