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摘要　可调谐半导体激光吸收光谱技术(TDLAS)作为一种痕量气体精确检测的方法,已广泛应用于生活生产之

中,该方法可通过积分吸光度与气体浓度的线性关系准确反演待测气体的浓度.环境变化和系统噪声等易造成吸

光度曲线发生变形,故需对吸光度曲线进行非线性拟合,将其回归至 Voigt模型.设计并搭建了基于TDLAS的

CO实时在线监测系统,在此平台基础上,提出了一种三角替代 Voigt线型单光谱积分吸光度的快速计算方法,并
与高斯Ｇ埃尔米特方法进行比较.结果表明:三角替代方法浓度反演精度仅下降０．１１％,平均计算耗时缩短

８４．１９％;三角替代Voigt线型拟合方法以极小的精度损失,大幅提高了线型拟合的运算速度.
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１　引　　言

可调谐半导体激光吸收光谱技术(TDLAS)具
有灵敏度高、响应速度快、选择性强等特点,已成为

痕量气体浓度检测的常用方法之一.TDLAS的工

作原理是应用可调谐二极管激光器的波长连续调谐

特性,通过改变驱动激光器的电流来改变激光器的

输出波长,从而扫描待测气体的特征吸收线,其中的

直接吸收方法是通过标定气体吸收光谱的积分吸光

度与气体浓度的线性关系来精确反演气体浓度

１２１４００１Ｇ１
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的[１Ｇ５].气体分子的标准吸收线型为Voigt线型,它
会受到光强波动、激光器噪声、干涉现象噪声等的影

响,从而导致吸光度曲线与标准吸收谱线有很大差

别[６].在TDLAS直接吸收方法中,需要对吸光度

曲线进行非线性拟合,将其回归至Voigt线型,从而

更加准确地计算积分吸光度.由于Voigt函数较为

复杂,为简化运算过程,通常在保证精度的前提下使

用较 为 简 单 的 模 型 替 代 Voigt线 型 模 型[７Ｇ８].

FloresＧLlamas等[９]使用洛伦兹函数和其倒数的和

来替代Voigt线型,Puerta等[１０]使用２~４个洛伦

兹函数的和重构Voigt函数,高彦伟等[１１]将Puerta
等重构的Voigt函数用于吸光度曲线拟合.在光谱

吸收线型分 析 中,常 使 用 高 斯Ｇ埃 尔 米 特 方 法 对

Voigt线型进行拟合,其优点在于拟合精度高,但是

因其计算过程中的迭代次数过多,耗时过长,在高危

气体泄漏检测等应用中难以满足对系统响应时间的

要求,故本文考虑将三角替代法应用于光谱吸收线

型的拟合中.
本文首先介绍了 TDLAS直接吸收方法的原

理,并基于TDLAS直接吸收原理设计、搭建了一氧

化碳(CO)实时在线检测系统.以此系统作为实验

平台,使 用 LevenbergＧMarquardt(LＧM)法 搭 配

Voigt线型替代模型对实测的吸光度曲线进行非线

性拟合及浓度反演,在吸光度曲线拟合线型、归一化

拟合残差、算法运算时间、浓度反演精度等方面对高

斯Ｇ埃尔米特方法和三角替代方法进行比较.

２　基本原理

２．１　TDLAS直接吸收原理

根据LambertＧBeer定律,当红外光通过一段气

体介质时,由于气体的吸收作用,光强会发生衰

减,即

It(v)＝I０(v)exp(－kvL), (１)
式中:I０(v)为入射光强;It(v)为透射光强;v 为入

射光的频率;L 为有效吸收光程;kv 为光谱吸收系

数.对于单一气体的单一跃迁而言,有

kv＝S(T)ϕ(v)pm, (２)
式中:S(T)为温度 T 时的吸收线强;p 为气体压

力;m 为吸收气体的摩尔分数;ϕ(v)为吸收线的归

一化线型函数.
实际中常利用吸光度来描述目标气体的吸收特

性,定义吸光度αv 为

αv＝ln
I０(v)
It(v)
é

ë
êê

ù

û
úú＝kvL＝S(T)ϕ(v)pmL.(３)

　　对吸光度αv 进行积分就可得到吸收谱线的积

分面积,即积分吸光度A 为

A＝∫avdv＝S(T)pmL. (４)

　　在温度、压力、光程已知的情况下,利用积分吸

光度或吸光度峰值,可以进行气体浓度的反演.根

据(４)式可得

m＝
A

S(T)pL
. (５)

　　由此,可利用实验中标气定标的方式反演待测

气体的体积分数c,其表达式为

c＝
Am

Astd

Lstd

Lm
cstd, (６)

式中:cstd为标气的体积分数;Lstd为标注气体样品池

的光程;Astd为标气的积分吸光度;Lm 为待测气体

光程;Am 为待测气体吸收线型的积分吸光度.基

于半导体激光吸收光谱技术的气体浓度反演算法流

程如图１所示.

２．２　吸光度曲线拟合方法

Voigt线 型 为 高 斯 线 型ϕGauss和 洛 伦 兹 线 型

ϕLorentz的卷积,其中

ϕLorentz(v)＝
１
π

γL

(v－v０)２＋γ２
L
, (７)

ϕgauss(v)＝
１
γG

ln２
πexp

ln２
(v－v０)２

γ２
G

é

ë
ê
ê

ù

û
ú
ú ,(８)

式中:γL 为洛伦兹线型的半峰全宽(FWHM);γG

为高斯线型的半峰全宽;v－v０ 为到中心频率的

距离.
定义x 为频率刻度,y 为洛伦兹线型和高斯线

型的宽度比,则

y≡
γL

γG
ln２, (９)

x≡
v－v０

γG
ln２. (１０)

　　Voigt线型表达式ϕv(v)为:

ϕv(v)＝∫
¥

－¥

ϕLorentz(v－t)ϕGauss(t)dt＝

γL

γ２
G

ln２
π
３
２∫

¥

－¥

exp(－t２)
v－v０

γG
ln２－t

æ

è
ç

ö

ø
÷

２

＋
γL

γG
ln２

æ

è
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ø
÷

２dt＝

１
γG

ln２
π

y
π∫

¥

－¥

exp(－t２)
(x－t)２＋y２dt＝

１
γG

ln２
π K(x,y), (１１)

１２１４００１Ｇ２
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图１ TDLAS浓度反演算法流程图

Fig．１ FlowchartofTDLASconcentrationinversionalgorithm
式中:t为卷积的条件;K(x,y)为归一化 Voigt函

数,其表达式为

K(x,y)＝
y
π∫

¥

－¥

exp(－t２)
y２＋(x－t)２

dt. (１２)

２．２．１　高斯Ｇ埃尔米特方法

由于Voigt函数计算过于复杂,在对光谱进行

拟合时,通常使用较为简单的公式替代Voigt函数.
在光谱处理领域,通常使用高斯Ｇ埃尔米特方法[１２Ｇ１３]

对Voigt函数进行替换,其原理为

KGH(x,y)＝
y
π∫

＋¥

－¥

exp(－t２)f(t)dt≈

y
π∑

n

i＝１
wif(ti), (１３)

式中:n 为采样点数;ti 为n 点埃尔米特的解;wi 为

高斯积分法的权值,其表达式为

wi＝
２n－１n! π

n２[Hn－１(ti)]２
. (１４)

　　参数 Hn－１满足递推公式:

H－１＝０

H０＝
１
π１/４

⋮

Hn ＝ ２nHn－１

Hn＋１＝x ２
n＋１

Hn －
n

n＋１
Hn－１

ì

î

í

ï
ï
ï
ï
ï

ï
ï
ï
ï
ï

. (１５)

２．２．２　三角替代方法(TRI)
使用闭合三角型函数替代Voigt函数中的高斯

函数部分,三角替代方法示意图如图２所示,将与高

斯线型等面积和等半宽作为约束条件,可得到以下

近似式[１４]:

f(t)＝exp(－t２)≈
１
２

π
ln２

１－ |t|
２ ln２

é

ë
ê
ê

ù

û
ú
ú
,

|t|≤２ ln２. (１６)
将(１６)式代入(１２)式,可得

KTRI(x,y)＝
y
π∫

¥

－¥

exp(－t２)
y２＋(x－t)２

dt＝
y
π
１
２

π
ln２∫

２ ln２

－２ ln２

１－|t|/２ ln２
y２＋(x－t)２

dt＝
y

２ πln２
DTRI(x,y,２ ln２),

(１７)
１２１４００１Ｇ３



光　　　学　　　学　　　报

图２ 三角替代方法示意图

Fig．２ Schematicoftriangularfunction

其中

DTRI(x,y,τ)＝∫
τ

－τ

１－|t|/τ
y２＋(x－t)２

dt＝
τ－x
τy

arctanτ－x
y ＋

τ＋x
τy

arctanτ＋x
y －

２x
τy
arctanx

y ＋

１
τln

(x２＋y２)－
１
２τ
{ln[(x＋τ)２＋y２]＋ln[(x－τ)２＋y２]}, (１８)

式中:τ＝２ ln２.
综上,Voigt函数可用高斯Ｇ埃尔米特和三角替

代法重构,分别将 KGH和 KTRI代入(１１)式,并考虑

到吸收光谱中的直流分量和线型幅值,两种 Voigt
重构模型最终形式为

yGH(n)＝y０＋V２ln２
π３/２

γL

γG
∑
n

i＝１
wif(ti), (１９)

yTRI(x,y)＝y０＋V ln２
２π

γL

γ２
G
DTRI(x,y,２ ln２),

(２０)
式中:y０ 为可能存在的直流分量;V 为幅度权重.

现从公式复杂度上分析两种 Voigt重构模型.
高斯Ｇ埃尔米特模型包含n 组累加,n 取决于所选的

采样点数,一般较大,同时每项累加式中包含迭代求

解过程,因此,相比于三角替代模型,高斯Ｇ埃尔米特

模型的计算量较大.由于两种模型均较为复杂,难
以通过理论分析评估其复杂度,故设计实验如下:在
同样的硬件环境下,使用LabVIEW 语言编写两种

模型,并运行１００００次,比较其平均运行速度.实验

结果表明,高斯Ｇ埃尔米特模型平均单次运行耗时

１１３０μs,三角替代模型平均单次运行耗时２５４μs.

２．３　LＧM 算法

２．２节中列举了高斯Ｇ埃尔米特方法、三角替换

方法重构的Voigt模型,由(１９)式和(２０)式可知,两
个模型均有４个参数变量:y０、V、γL、γG.常用的非

线性拟合算法有逆黑塞矩阵算法、最速下降法和

LＧM算法[１５].LＧM算法作为另两种算法的结合,不
管参数现值与最佳参数距离的远近,均表现优异,是

解决非线性最小二乘法问题最有效的方法之一.

LＧM算法流程图如图３所示,其中,a＝{y０,V,γL,

γG},χ２(a)为优值函数,λ 为每次迭代的参数增量,

δa 为a 的优化增值.

３　实验及分析

搭建了基于 TDLAS的CO 实时在线检测系

统,激光器由温控、电流控制模块驱动输出激光,出
射的激光由光纤连接至 White型多次反射池,激光

经多次反射池内气体吸收后,由信号放大与滤波模

块进行处理,最后被数据采集卡采集,送入上位机软

件进行光谱处理及浓度反演.系统中激光器选用中

心波长为２．３μm的分布反馈(DFB)激光器,该激光

器在２５℃时的测量波长为２３３１．８nm,输出波长范

围为２３３０．５~２３３３．５nm,覆盖了CO气体分子于

２３３１．９nm处的吸收线,可以实现单根吸收线的扫

描测量.探测器部分选用截止波长为２．６μm 的

InGaAs光电探测器,其频率响应带宽为１６MHz,
结电容为２７０pF.考虑到系统探测精度、灵敏度和

数据采集模块的兼容性问题,选用NI公司的 USBＧ
６２１２数据采集卡,其最大采样率为４００kSa/s,模拟

输入精度为１６位.系统中采用波长扫描的方式,重
复扫描气体的吸收线,当激光器工作在恒定的温度

下时,由锯齿波电路对控制激光器的电流进行调谐,
激光器出射的波长即可扫描待测气体的单根吸收

线,从而产生输出光幅度的线性变化,这称为“基线

背景”.实验中本课题组采用幅值为０．４V、频率为

１００Hz的锯齿波信号作为电流扫描波形,设置采样

１２１４００１Ｇ４



光　　　学　　　学　　　报

图３ LＧM算法流程图

Fig．３ FlowchartofLＧMalgorithm

速率为２００kSa/s.在４核８线程且基本频率为

２．６GHz的CPU、内存为１６GB的工控机上运行后

得到实验数据,系统软件使用LabVIEW 语言开发

完成.使用开发的上位机软件对系统采集到的光谱

数据进行１６次数字平均处理,以增加所获得的光谱

信号的信噪比.分别使用高斯Ｇ埃尔米特方法和三

角替代方法对８个浓度梯度(体积分数为２×１０－６

~９６×１０－６)的CO吸光度曲线进行 Voigt线型拟

合.其中,８×１０－６、１６×１０－６、２４×１０－６、４８×１０－６

线型拟合结果及残差如图４所示,从拟合残差角度

分析两种拟合方法.内插图分别显示了两种不同拟

合方法在线型峰处、右翼处的拟合效果.由图４可

知:两种拟合方法所得结果在吸收曲线线型、吸收峰

值幅度和位置、残差分布上均无显著差异:在线型首

末、吸收峰、两翼处的拟合残差稍大.由两种拟合方

法在这些位置残差的一致性可以判断出:残差是由

光谱本身噪声引起的.图中标明的y０、V、γL、γG 为

使用三角替代法拟合时的参数.
由于吸光度曲线的幅值与体积分数呈线性关

系,定义残差与气体体积分数的比值为归一化残差,
以比对拟合结果与原始光谱的拟合误差.三角替代

方法和高斯Ｇ埃尔米特方法在不同浓度梯度CO气

体测试集合上的归一化拟合残差如图５所示.可

见:归一化拟合残差随系统信噪比的上升而下降,三
角替代方法的归一化残差在CO 体积分数为２×
１０－６时最高,为８．４４５２×１０－８;在９６×１０－６时最低,
为４．７２８９×１０－８.高斯Ｇ埃尔米特方法的归一化残

差在CO体积分数为２×１０－６时最高,为７．８４２１×
１０－８;在９６×１０－６时最低,为４．４７３０×１０－８.随着

CO体积浓度从９６×１０－６降为２×１０－６(即信噪比

从高至低),三角替代方法与高斯Ｇ埃尔米特方法的

归一化残差比从１．０５７２增至１．０７６９,表明高斯Ｇ埃
尔米特方法比三角替代方法的抗噪声能力稍强.三

角替代方法的归一化拟合残差的均值比高斯Ｇ埃尔

米特方法的高６．４５％.
选用体积分数为８×１０－６时的光谱数据分别进

行５０次拟合运算,统计得到的拟合结果的归一化残

差如图６所示.三角替代法归一化拟合残差的方差

为２．０４４３×１０－２２,高斯Ｇ埃尔米特方法的归一化残

差的方差为１．５７１２×１０－２２.故认为,高斯Ｇ埃尔米

特方法在对同一条曲线拟合时,得到的结果稳定度

稍高.
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图４ 不同体积分数CO吸光度曲线的拟合结果.(a)８×１０－６;(b)１６×１０－６;(c)２４×１０－６;(d)４８×１０－６

Fig．４ FittedabsorbancecurvesofCOwithdifferentvolumefractions敭 a ８×１０－６  b １６×１０－６  c ２４×１０－６  d ４８×１０－６

图５ 两种拟合方法的归一化残差

Fig．５ Normalizedresidualcomparisonusingtwo
fittingmethods

图６ 体积分数为８×１０－６的CO的吸收光谱使用两种拟合

方法拟合５０次的归一化残差

Fig．６ NormalizedresidualofabsorptionspectrumofCO

withvolumefractionof８×１０－６usingtwodifferentmethods

　　对吸光度曲线进行拟合过程中统计两种方法的

计算耗时,结果如图７所示,三角替代法的运算速度

明显优于高斯Ｇ埃尔米特方法,平均耗时仅为后者的

１５．８１％,与２．２．２节不同方法数学模型的理论分析

及前期实验结果相符.图７中结果同样可以表明:
待测气体的浓度越低,计算耗时越高;三角替代方法

在待测气体浓度较低时(光谱信号信噪比较低)的耗

时增幅明显低于高斯Ｇ埃尔米特方法.

图７ 两种拟合方法的计算耗时

Fig．７ Timeconsumingoftwofittingmethods

　　对上述不同浓度梯度的CO气体的吸收光谱分

别使用不同方法拟合后得到的吸光度曲线求积分面

积,并通过(６)式所示的TDLAS直接吸收方法原理

对气体浓度进行反演,观察高斯Ｇ埃尔米特方法和三
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角替代方法在浓度反演中的表现.实验中,使用体

积分数为９６×１０－６的CO气体光谱进行定标.表１

给出了高斯Ｇ埃尔米特方法和三角替代法得到的测

量值和真实值之间的对比.
表１ 不同拟合方法的浓度反演结果

Table１ Concentrationinversionresultsusingtwodifferentfittingmethods

Actualvolumefraction/１０－６
Inversionvolumefraction/１０－６

GaussＧHermite TRI

Absoluteerror/１０－６

GaussＧHermite TRI

Relativeerror/％

GaussＧHermite TRI

２ １．９４７８ １．９４３４ －０．０５２２ －０．０５６６ －２．６１ －２．８３

４ ３．９１８６ ３．９１１６ －０．０８１４ －０．０８８４ －２．０４ －２．２１

８ ８．１３７６ ８．１４８８ ０．１３７６ ０．１４８８ １．７２ １．８６

１６ １６．１８０８ １６．１９３６ ０．１８０８ ０．１９３６ １．１３ １．２１

２４ ２４．２３２８ ２４．２４９６ ０．２３２８ ０．２４９６ ０．９７ １．０４

４８ ４７．５７２８ ４７．５４４ －０．４２７２ －０．４５６ －０．８９ －０．９５

６４ ６４．５３７６ ６４．５６３２ ０．５３７６ ０．５６３２ ０．８４ ０．８８

　　实验结果表明,系统浓度反演误差随待测气体

浓度的升高而降低.其中,高斯Ｇ埃尔米特方法的平

均偏差为１．４５％,线性相关度为０．９９９９２４４,三角替

代拟合方法的平均偏差为１．５６％,线性相关度为

０．９９９９１４８.使用三角替代拟合方法进行浓度反演

的精度略低于高斯Ｇ埃尔米特方法.

４　结　　论

针对吸光度曲线的快速拟合问题,本课题组提

出了一种三角替代Voigt线型单光谱积分吸光度的

快速计算方法———三角替代方法,并与高斯Ｇ埃尔米

特方法进行比较.通过对实验所得的吸光度曲线进

行光谱拟合处理及浓度反演,得到以下结论:三角替

代方法在拟合精度上略有损失,主要体现为归一化

拟合残差的均值上升约６．４５％,系统浓度反演误差

提高０．１１％,但大幅提升了光谱拟合处理的运算速

度,平均耗时缩短约８４．１９％,而且系统信噪比对三

角替代方法运算耗时的影响低于对高斯Ｇ埃尔米特

方法的影响.在对吸光度曲线拟合过程中,三角替

代方法以精度损失很小的代价大幅提高了运算速

度,可应用在对TDLAS系统响应速度有严格要求

的场合.
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