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光谱信号区域基线拟合算法

姚城斌，贾云伟，吴江波，王坤，郝晨翔
（天津理工大学 天津市先进机电系统设计与智能控制重点实验室，天津 3⃰003⃰84）

摘 要：为消除基线畸变对光谱信号后续处理产生的不利影响，提出了一种光谱信号区域基线拟合算

法 .首先，利用渐变惯性力和吸引力的思想，针对具有曲率突变的基线提出了 GradSuck拟合算法，该算

法弥补了多项式拟合算法在信号区域周围基线曲率发生突变时拟合基线不准确的不足；然后将这种算

法与分段二次多项式拟合算法进行结合，提出了更具有普适性的信号区域基线拟合算法，同时将该算

法与不同的基线拟合算法做了对比 .实验结果表明，信号区域基线拟合算法在不同的基线类型和不同

的信噪比下均具有较高的准确性和稳定性，其总体拟合精度的相对误差仅为分段二次多项式拟合的

47.0%，为AirPLS拟合的 3⃰5.6%，为Wavelet拟合的 20%，且由于只对光谱信号区域进行基线拟合，因此

具有较好的实时性 .
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Baseline Fitting Algorithm of Spectral Signal Region

YAO Cheng-bin，JIA Yun-wei，WU Jiang-bo，WANG Kun，HAO Chen-xiang
（Key Laboratory of Advanced Mechatronics System Design and Intelligent Control of Tianjin，Tianjin University of

Technology，Tianjin 3⃰003⃰84，China）

Abstract：A baseline fitting algorithm for spectral signal region is proposed in order to eliminate the adverse
effects of baseline distortion in spectral processing. First，a GradSuck fitting algorithm is proposed for
baseline with abrupt curvature by using the idea of gradient inertia force and suction，which cover the
shortage of the piecewise quadratic polynomial fitting algorithm when the baseline curvature around the
signal area changes suddenly. Then this algorithm is combined with the piecewise quadratic polynomial
fitting algorithm to propose a more general fitting algorithm for spectral signal region. At the same time，
the proposed algorithm has been compared with different baselines fitting algorithms. Experiments under
various baseline types with different SNR show that the baseline fitting algorithm of signal region has
reliable accuracy and stability，and it can extract the spectral baseline better than other algorithms. The
relative error of its whole fitting accuracy is only 47.0% of the quadratic polynomial fitting，3⃰5.6% of the
AirPLS fitting，and 20% of the wavelet fitting. And it also has high real-time performance because of only
fitting the baseline of the signal region.
Key words：Signal region；Baseline fitting；Baseline distortion；Quadratic polynomial；Piecewise fitting；
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0 引言

光谱可以用来从样品中提取信息，例如物质的化学结构、物理结构和溶液的浓度等信息 .然而，这些信

息的提取经常受基线畸变的影响，从而导致信号区域和信号强度检测不准（信号区域和强度分别代表样品

的结构信息和浓度信息）［1-2］.为此，在信号提取时，常常需要对基线进行拟合并加以剔除，以消除基线畸变的

影响 .常用的基线拟合算法有线性插值［3⃰-4］、多项式拟合［5-6］、迭代平滑［7］、小波分解［8-10］、惠塔克平滑算法

（Whittaker Smoother algorithm，WS）［11-12］及其改进算法［13⃰］、最小二乘法［14］及其改进算法等［15］.由于基线干扰

因素复杂、多变，很难用模型对其进行整体描述，所以整体提取的基线精度很难得到保证，即使采用没有基

线 模 型 的 迭 代 算 法 ，如 自 适 应 迭 代 加 权 惩 罚 最 小 二 乘（Adaptive iterative re-weighted Penalized Least
Squares，AirPLS），由于其平滑性参数和忠于原始数据参数之间的相互制约，其基线的提取精度也并不理

想，从而导致信号后续的定性和定量检测受到影响 .再如小波分解，其精度常常受小波基和分解次数的影

响，而且小波基和分解次数通常根据个人经验来进行选取 .基线拟合的目的是为了准确地提取信号，因此只

要准确提取信号附近较短的一段基线即可 .如果只在信号区域进行基线拟合，一方面由于拟合线段变短，利

于提高拟合基线的精度；另一方面，不需要对所有数据进行处理，可以减少计算量、提高实时性 .当拟合线段

较短时，一般仅用二次多项式拟合即可取得较好的效果 .然而当信号区域基线曲率变化较大或者出现阶跃

时，即使是仅对信号区域基线进行二次多项式拟合，也难以取得较好的结果，因此本文首先针对信号区域基

线曲率变化较大或者出现阶跃时的情况提出了（Gradual Suction）拟合算法，然后将该算法与分段二次多项

式拟合进行结合，最终提出了一种具有普适性的信号区域基线拟合算法（Quadratic polynomial fuse Gradual
Suction，QGS）.

1 拟合算法

1.1 针对基线曲率突变的GradSuck拟合算法

GradSuck为基于渐变（gradual）惯性力和吸引力（suction）的拟合方法 .其中惯性力用于保证拟合基线的

光滑性，吸引力则保证拟合基线的一致性，根据信号区域左右两侧的拟合数据与原基线的平均差，采用不同

的方法进行GradSuck拟合得到最终的基线 BGS.其步骤如下：

1）用二次多项式分别拟合信号区域左侧 (XL，YL)和右侧 (XR，YR)数据，得到两条拟合基线 BL和 BR.
2）计算左右两侧的惯性力 IL、IR及惯性系数 k I，表达式为

ì

í

î

ïï
ïï

IL ( i )= BL ( xL + i )- BL ( xL + i- 1 )
IR ( i )= BR ( xW- i+ 1 )- BR ( xW- i )
k I ( i )= 1- kS ( i )

（1）

式中，xL，xW为信号区域左右端点的索引值，i为光谱数据点索引值，S和 kS分别表示引力和引力系数 .
3⃰）由式（2）和（3⃰）分别得到拟合基线左右端点的初始值 .

BGS ( xL )= BL ( xL - 1 )+ IL ( 0 ) k I ( 0 )+ S ( 0 ) kS ( 0 ) （2）
BGS ( xW )= BR ( xW + 1 )- IR ( 0 ) k I ( 0 )- S ( 0 ) kS ( 0 ) （3⃰）

S (0)和 kS (0)的计算如式（4）~（5）所示，R为信号区域半宽，W为信号宽度 .

S ( 0 )= BR ( xW + 1 )- BL ( xL - 1 )
W + 1 （4）

kS ( 0 )=

ì

í

î

ïï
ïï

1
W

One- side GradSuck fitting

1
R

Two- sides GradSuck fitting
（5）

4）得到其余的拟合数据 .如果两侧拟合基线误差的均方值类似，则采用 BL、BR进行双侧GradSuck拟合，

如式（6）所示；如果右侧的均方差大于左侧均方差的 2倍，则只采用 BL进行单侧 GradSuck拟合，如式（7）所

示；如果左侧的均方差大于右侧均方差的 2倍，则只采用 BR进行单侧GradSuck拟合，如式（8）所示 .
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ì

í

î

ï
ï
ï
ï

BGS ( xL + i )= BGS ( XL + i- 1 )+ IL ( i ) k I ( i )+ S ( i ) kS ( i )
BGS ( xW- i )= BGS ( XW- i+ 1 )- IR ( i ) k I ( i )- S ( i ) kS ( i )

S ( i )= BGS ( xW- i+ 1 )- BGS ( xL + i- 1 )
W + 1- 2i

i∈[ 1，( R- 1 ) ] （6）

ì

í

î

ï
ïï
ï

ï
ïï
ï

BGS ( xL + i )= BGS ( XL + i- 1 )+ IL ( i ) k I ( i )+ S ( i ) kS ( i )

S ( i )= BGS ( xW + 1 )- BGS ( xL + i- 1 )
W + 1- i

kS ( i )=
i+ 1
W

i∈[ 1，(W - 1 ) ] （7）

ì

í

î

ï
ïï
ï

ï
ïï
ï

BGS ( xW- i )= BGS ( XW- i+ 1 )- IR ( i ) k I ( i )- S ( i ) kS ( i )

S ( i )= BGS ( xW- i+ 1 )- BGS ( xL - 1 )
W + 1- i

kS ( i )=
i+ 1
W

i∈[ 1，(W - 1 ) ] （8）

1.2 针对任意基线的QGS拟合算法

GradSuck拟合算法主要针对信号区域基线曲

率突变或者出现阶跃时的情况，若信号区域基线曲

率变化较为平缓，则其效果与分段二次多项式拟合

相比并不具有优势 .为取得最佳效果，本文针对任

意情况下的基线拟合，将分段二次多项式拟合方法

与 GradSuck拟合方法结合，提出了 QGS拟合算法 .
首 先 用 二 次 多 项 式 拟 合 信 号 区 域 左 右 两 侧

(XL ∪ XR，YL ∪YR)的数据，得到拟合基线 BQ，然后

将 BQ与 BL、BR进行比较，得到信号区域合适的拟合

基线，如式（9）所示，分别计算 BL、BR与 BQ在相应基

线点处的差值，如果存在差值大于基线部分噪声均

方差值的点，并且信号区域左右两侧基线数据点个

数大于信号处数据点个数，则选择 GradSuck拟合方

法，反之选择二次多项式拟合，得到信号区域 (XS，Y S)最终的拟合基线 B.拟合示意图如图 1.

B={BGS{∃|BQ ( iL )− BL ( iL ) |> N | or ∃|BQ ( iR )− BR ( iR ) |> N
NL > N S and NR > N S

BQS Others
（9）

式中，iL ∈ XL，iR ∈ XR，N为基线部分的噪声均方差，NL、NR为信号区域左右侧基线数据点个数，N S为信号处

数据点个数，BQS为 BQ在信号区域的取值 .

2 实验及分析

为了分析本文所提算法在不同曲率下的性能，分别在 5种典型基线：Gauss（高斯函数）、Exponential（指

数函数）、sin（正弦函数）、Triangle（三角函数）、Step（阶跃函数）的不同位置上添加两个信号产生仿真光谱 .
首先，在有噪声情况下将GradSuck拟合与二次多项式拟合结果进行比较，对GradSuck算法的有效性进行验

证 .其次，分别按无噪声、有噪声两种情况分析QGS算法的性能，并将QGS算法与不同算法在不同基线畸变

类型、不同曲率下的基线拟合效果进行对比，分析QGS算法的准确性和稳定性；然后变换不同的信噪比，研

究 QGS算法与其他拟合算法的拟合结果，分析信噪比对于 QGS算法的影响 .最后，使用实测光谱数据验证

QGS算法的有效性 .

图 1 信号区域拟合示意图

Fig.1 Schematic diagram of signal area fitting
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2.1 GradSuck算法有效性分析

图 2为 SNR=50时，对不同的基线类型分别进行 100次染噪及基线拟合的结果，其中图 2（a）~（e）的中

间子图为信号 1所对应区域基线拟合结果的均方根误差统计，右侧子图为信号 2所对应区域基线拟合结果

的均方根误差统计；圆圈代表二次多项式拟合结果的均方根误差；*代表 GradSuck拟合结果的均方根误差；

由图 2（a）、（b）、（c）的中间子图和（d）、（e）的右侧子图可知，若信号区域附近基线曲率突变或者出现阶跃时，

Gradsuck拟合效果较分段二次多项式拟合效果好 .若信号区域附近基线符合二次多项式或者基线曲率变化

不大，如图 2（c）的右侧子图和（d）、（e）的中间子图所示，则分段二次多项式拟合误差较小 .由此可见在信号

区域附近基线曲率突变或者出现阶跃时Gradsuck拟合算法确实有效 .
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2.2 QGS算法有效性分析

图 2也可以体现QGS算法的拟合效果，将图中的误差标记为绿色和红色，其中绿色代表QGS正确选中

拟合方式，即选中的拟合方式比另一种拟合方式误差小；红色代表QGS错误选中拟合方式，即选中的拟合方

式比另一种拟合方式误差大；当QGS错误选中拟合方式，错误点的线宽加粗 .可见，QGS错误选中拟合方式

的概率非常低，因此其可以取长补短，获得更好的拟合效果 .为更进一步体现QGS算法的性能，在不同基线

类型、不同信噪比下将QGS算法的拟合结果与经典的分段二次多项式拟合算法、AirPLS算法、Wavelet算法

的拟合结果进行对比分析 .
2.2.1 无噪声时QGS算法与其它算法的比较

从图 3⃰（a）中可以直观地看出在无噪声、基线存在阶跃时QGS算法拟合的基线和理论基线都很接近 .二
次多项式拟合和 AirPLS拟合算法拟合效果在信号区域基线有阶跃时不如 QGS算法，而Wavelet算法拟合

效果较差 .为了更进一步对不同算法的拟合结果进行误差分析，将不同算法在 5种基线畸变类型下拟合的实

验结果进行了误差统计，得到图 3⃰（b）、（c）.在图 3⃰（b）中，每种拟合算法拟合结果都有 10个从小到大排列的

点，这 10个点为同一种拟合算法分别在 5种基线畸变类型下对两个信号区域进行基线拟合所得结果的相对

误差的均值，该值的大小表征了不同算法拟合结果的准确度，其值越接近 0，表明该算法的准确度越高 .图 3⃰
（c）与图 3⃰（b）类似，不同的是每个点的含义为相对误差的均方根值，该值的大小表征了不同算法拟合基线结

果的离散度，其值越小，算法的离散度越低 .可以看出 QGS算法整体的准确度高、离散度低，较分段二次多

项式拟合算法、AirPLS拟合算法及Wavelet拟合算法具有优势 .所以，QGS拟合算法在无噪声时有效 .

图 2 SNR=50时GradSuck拟合和二次多项式拟合基线比较

Fig.2 Baseline-comparison of GradSuck fitting and quadratic polynomial fitting when SNR=50
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2.2.2 有噪声时QGS算法与其他算法的比较

图 4直观显示了 SNR=3⃰0时不同算法对基线畸变为 step型时在不同曲率处进行拟合的 100次实验结

果 .图 4（b）为不同算法拟合信号 1区域基线的结果，图 4（c）为拟合信号 2区域基线的结果 .从图 4（b）可以看

图 3⃰ 无噪声时各算法拟合基线比较

Fig.3⃰ Baseline-comparison of various algorithms fitting without noise
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出当信号区域基线曲率变化不大时，QGS拟合结果与二次多项式拟合结果很相近 .从图 4（c）中可以看出当

信号区域基线出现阶跃时，QGS算法拟合结果较其他算法都更准确、稳定，为了进一步分析不同算法在其他

基线畸变类型下的拟合结果，对不同算法在其他基线畸变下的拟合实验结果误差进行统计得到图 5（a）~（d）.

图 4 SNR=3⃰0时 step基线拟合比较

Fig.4 Comparison of baseline fitting of step when SNR=3⃰0
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图 5（a）中，左列子图中的每一个星花“*”代表一次拟合时信号区域拟合基线上各点的相对误差的均值，

该值的大小表征了该信号区域该次基线拟合的准确度 .为使结果更具有代表性，在相同条件下，不同算法各

进行 100次实验，每种算法的结果标记为 100个星花“*”，再统计这 100次实验数据的相对误差均值的均值和

相对误差均值的均方根值，并分别用虚线和实线表示，其中虚线的值表征了该信号区域拟合基线结果在该

算法下的准确度；实线的值表征了该信号区域拟合基线结果在该算法下准确度的稳定性 .其右列子图中的

每一个星花“*”代表一次拟合时信号区域拟合基线上各点的均方根误差值，该值的大小表征了该信号区域

该次实验误差的离散度 .与左列子图类似，同样进行 100次实验，并统计其均值和均方根值，分别标记为虚线

和实线，所不同的是虚线表征了该信号区域拟合基线结果在该算法下的离散度；实线表征了该信号区域拟

合基线结果在该算法下离散度的稳定性 .图 5（b）~（d）各子图的意义和图 5（a）相同，不同的是图 5（b）~（d）
是在不同的基线类型下完成的实验 .

从图 5（a）~（d）所有信号 1及图 5（a）、（c）信号 2的拟合情况可以看出：当信号区域基线曲率变化不大

时，QGS拟合和分段二次多项式拟合基线的准确度基本相同且其准确度的稳定性与离散度都较好 .但当信

号区域曲率变化较大或出现阶跃时，如图 5（d）信号 2的拟合情况，分段二次多项式拟合的准确度就远远不如

QGS拟合 .AirPLS拟合仅在图 5（a）、（d）中与QGS拟合的结果相近，而Wavelet拟合的稳定性和离散度都很

差 .从图 5（a）~（d）与图 4整体上来看，无论基线是何种畸变，拟合的基线曲率是否突变，是否存在阶跃，本文

所提出的QGS基线拟合算法都有较高的准确度、稳定性及较低的离散度 .
2.2.3⃰ 不同噪声下QGS算法与其他算法的比较

为了进一步分析算法性能，变换不同的信噪比各进行 100次实验，对所有实验结果进行统计得到图 6（a）~
（d）.图 6所有子图中红色实线表示 QGS算法拟合，绿色点划线表示二次多项式拟合，蓝色实线表示 AirPLS

图 5 SNR=3⃰0时 100次实验的基线拟合结果

Fig.5 Baseline fitting results of 100 experiments when SNR=3⃰0
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拟合 .圆圈表示高斯型基线，星号表示指数型基线，三角型表示 sin型基线，菱形表示三角型基线，正方形表

示阶跃型基线 .

图 6（a）、（b）中各点值为不同算法在不同基线下 100次实验信号 1处拟合结果相对误差均值的均值与均

方根值，图 6（c）、（d）中各点值为不同算法在不同基线下 100次实验信号 2处拟合结果相对误差均值的均值

与均方根值，横坐标均为信噪比 .图 6（a）、（b）中子图（1）为 SNR=60时的局部放大图，子图（2）为在高斯畸

变下的误差结果缩放图 .由于 Wavelet拟合的相对误差较大，只比较 QGS拟合、二次多项式拟合以及

AirPLS拟合 .从图 6（a）、（c）可以看出，与其它算法相比，QGS算法对信号区域基线拟合结果的相对误差均

值的均值都比较小，说明QGS算法有较高的准确度；从图 6（b）、（d）可以看出QGS算法的相对误差均值的均

方根也明显较小，说明其也有较好的稳定性 .分段二次多项式拟合算法在基线畸变类型为阶跃型、三角型、

高斯型时信号 2所对应区域基线拟合结果较QGS算法拟合结果很差 .经分析，造成这一现象原因是阶跃型、

三角型及高斯型基线在信号 2区域附近基线不符合二次多项式且基线曲率变化较大 .AirPLS算法在基线畸

变为高斯型、三角型时拟合结果的准确度、稳定性和 QGS算法相近 .与其它算法相比，在不同信噪比下，

QGS算法拟合基线的准确度、稳定性均较好，且基本不受基线畸变类型和基线曲率的影响 .因此，QGS算法

在拟合基线时具有良好的综合性能 .
表 1为统计的各算法分别在 9种信噪比，5种基线类型下对两个信号区域进行基线拟合所得结果的相对

图 6 不同信噪比、不同基线下不同算法的拟合结果

Fig 6 Fitting results of different algorithms with different noise ratios and different baselines

表 1 各算法相对误差统计

Table1 The statistical relative error of each algorithm

The mean of total relative error
QGS
1.20%

Q

2.54%
Air
3⃰.3⃰6%

Wav
5.96%
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误差均值的绝对值的均值，可以看出QGS拟合总相对误差仅为二次多项式拟合的 47.0%，为AirPLS拟合的

3⃰5.6%，为Wavelet拟合的 20%，表明QGS算法性能优异 .
2.3 实测光谱数据QGS拟合实验

2.3⃰.1 背景光谱数据拟合实验

背景光谱的获取方法为：EDF提供 ASE宽带光源，其增益范围为 1 525~1 565 nm；F-P可调谐光滤波

器用于选择透射波长；光电探测器为 InGaAs PIN探测器，其工作波长范围为 1 000~1 650 nm.采集卡选用

NI公司的NI-USB-6251，其输入端口采集光电探测器检测到的光电压值，输出端口输出控制电压以驱动可

调谐光滤波器实现透射波长扫描，通过输入输出端口的同步实现透射波长与该波长光功率值之间的对应 .
将采样得到的背景光谱数据作为实验的理论基线，如图 7（a）所示，随机将理论基线的一部分数据视作信号

加以剔除，信号部分的横坐标中心通过随机产生，各信号的宽度也在 11~3⃰1之间随机产生，然后用不同的算

法分别得到信号部分的拟合基线，并计算各自的拟合误差 .为了证明算法的可靠性，共随机产生 100组信号，

进行 100次拟合实验，统计各次拟合结果的相对误差的均方根值，如图 7（b）所示 .从图 7（b）中可以看出QGS
算法拟合结果的相对误差均方值都接近于 0，有很好的稳定性与准确度，略优于二次多项式拟合与 AirPLS
拟合明显优Wavelet拟合 .

2.3⃰.2 色谱数据拟合实验

图 8（a）为真实色谱数据基线拟合结果图，色谱数据源自文献［16］，由于本文只研究基线拟合，尽量避免结

果受信号提取的影响，因此信号区域采用手动标出 .从图 8（a）可以看出此谱的信号左右两边数据存在阶跃

现象，尽管如此，QGS方法也成功地校正了基线，得到了比分段二次多项式拟合更合理的结果，明显优于

AirPLS拟合和Wavelet拟合，更加忠实于原始数据，基线也更加平滑 .图 8（b）为信号区域校正色谱数据图，

从图中可以看出，由QGS算法校正出来信号出现负信号的数据更少，信号边缘更接近于 0，更符合对于信号

提取的要求，体现了 QGS算法的有效性 .其中 AirPLS和Wavelet算法效果太差是因为为了让评价更客观，

全文采用了统一的参数（本文在仿真阶段对各算法参数进行调整使之达到最优之后将参数固定，后续变换

光谱后参数不再更改）.如果根据不同的实测数据修改AirPLS和Wavelet的参数，这两个算法也可以取得很

好的效果，只是AirPLS和Wavelet参数的优化需要经验，而且修改参数会降低算法的通用性，后续 Raman的

图 7 背景光谱实验数据基线拟合比较

Fig.7 Comparison of baseline fitting of background spectrum experimental data
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处理结果原因相同 .

2.3⃰.3⃰ Raman光谱真实数据拟合实验

图 9的真实拉曼光谱数据是从文献［17］中获得，同图 8类似信号区域采用手动标出 .从图 9可知，QGS算

法的拟合结果都接近于理论基线，明显优于AirPLS拟合和Wavelet拟合，在 1 3⃰27~1 429 cm-1段起伏不明显

处，各算法拟合的基线均与理论基线有较大偏差，这可能是由于两边基线区域过短，拟合数据点过少造成，

也可能是因为该区域信号幅值较小导致相对误差较大（理论基线通过原始光谱与专家校正光谱相减得到，

同样的校正误差，当信号幅值较小时，理论基线的相对误差会较大），但是与 AirPLS拟合和Wavelet拟合相

比，偏差还是处于可接受范围 .由以上不同光谱数据拟合实验可知，QGS算法可以适用于多种光谱信号区域

的基线拟合，若光谱信号区域宽度小于等于信号两边基线区域宽度，则 QGS算法的效果最好 .若信号区域

跨度大，那么 QGS算法将与分段二次多项式拟合相同 .针对极端情况下如阶跃或曲率突变，QGS算法较其

它算法拟合的基线更加忠实于原始基线，也更加平滑 .综上，QGS拟合算法对各类真实光谱仍然有效 .

3 结论

针对分段二次多项式不能很好地处理信号区域基线曲率突变或阶跃情况提出了GradSuck拟合算法 .在
此基础上，为了让算法普适性更强提出分段二次多项式拟合结合 GradSuck拟合的基线拟合算法——QGS
算法 .并利用仿真光谱和真实光谱验证了该方法的准确性，并与其他常用方法进行了比较 .结果表明，与分

段二次多项式拟合、AirPLS拟合等方法相比，QGS效果均具有较高的准确度与稳定性；同时，QGS算法与

AirPLS等整体拟合算法相比，减少了计算量，提高了实时性 .因此，本文所提出的方法，能够较好地实现光

谱的基线拟合，可以作为一种有效的光谱基线拟合算法 .

图 8 真实色谱数据基线拟合比较

Fig.8 Comparison of baseline fitting of real chromatographic data

图 9 Admite光谱数据基线拟合比较

Fig.9 Comparison of baseline fitting of Admite spectrum
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