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可调谐二极管激光吸收光谱技术由于选择性强#灵敏度高#精确度高#非侵入式测量等优点!被广

泛应用于大气环境监测#燃烧流场诊断#工业过程控制#人体呼吸探测等领域"直接吸收技术和波长调制技

术是可调谐二极管激光吸收光谱技术两种不同的测量手段!其中直接吸收技术测量系统结构简单#信号处

理相对容易#成本较低#避免提前标定!在测量气体为常量组分时广泛使用"直接吸收技术测量气体浓度

时!首先需要从光谱吸收信号中得到一条表示未吸收的基线信号!这一过程被称为基线拟合"基线拟合不准

确会给测量结果带来较大误差!这也是直接吸收技术难以达到低探测限的原因之一"针对上述问题!基于梯

度下降法!将基线#气体浓度#吸收线型等作为未知量!通过建立激光吸收光谱信号的数学模型!对透射信

号直接拟合!最终得到气体的浓度信息"这种方法同步拟合了线型和基线!相比传统的积分面积法!增强了

拟合的整体一致性"在近红外激光吸收光谱气体浓度检测系统上!利用中心波长在
"M+#7U

处的分布反馈

式激光器!通过该方法对实际浓度为
"#]

!

".]

!

"!]

!

">]

!

"+]

和
.#]

的
B;

.

进行了测量!并将测量结

果与积分面积法测量结果进行对比"研究结果显示!六种浓度下直接拟合法的曲线拟合方差均小于
"f

"#

\!

!测量浓度的最小相对误差仅为
#',#]

!最大相对误差为
!'!#]

!此时迭代时间在
!4

以内!计算检测

限为
#'*,]

&直接拟合法和积分面积法得到的浓度平均相对误差分别为
.'>*]

和
M'?!]

!直接拟合法优于

积分面积法"实验研究验证了基于梯度下降法直接拟合光谱吸收信号的气体浓度测量方法的可行性与准确

性!为直接吸收技术提供了一个新的思路"
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可调谐二极管激光吸收光谱$
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_PE9/

%技术由于选择性强#灵敏度高#

精确度高#非侵入式测量等优点!被广泛应用于大气环境监

测#燃烧流场诊断#工业过程控制#人体呼吸探测等领域*

"

+

"

可调谐二极管激光器有两种最广泛使用的吸收光谱技术'直

接吸收光谱技术和波长调制光谱技术"

传统的
_PE9/

直接吸收光谱技术通过测量无气体吸收

时的光谱信号或对透射激光强度信号
$

2

无吸收区域进行多

项式拟合来获得初始激光强度
$

#

!再对
\&7

$

2

$

$ %

#

进行拟合

积分获得积分吸光度!最后利用比尔朗伯定律求得气体浓

度"利用低阶多项式拟合
$

2

的无吸收区域得到入射激光强度

$

#

时!在距离吸收谱线中心频率
!

倍线宽处!

$%:

W

2

线型下

的吸光度值将减小到峰值吸光度的
"]

!这是选择用于基线

拟合区域的(经验法则)"由于激光光强随时间的变化!以及

散射#光束转向和窗口干扰引起的系统传输变化!通过拟合

未吸收区域获得的基线往往与吸收区域拟合出的线型不能很

好地匹配!例如线型的侧翼低于基线!即出现
\&7

$

2

$

$ %

#

+

#

的情况"虽然文献中并不经常提及上述情况!但是这种拟合

过程往往限制了直接吸收技术的测量精度"部分学者针对直

接吸收光谱技术的基线拟合问题已经开展了相关研究"王雪

梅等*

*

+提出了拟合吸收谱线加宽调谐范围积分#加入线型积



分修正系数这两种方法!以解决激光扫描范围窄#不能在整

个频域积分的问题"李宁等*

*

+将初始激光强度与吸光度同时

作为未知量进行非线性拟合!并验证了该方法在高压环境和

高速爆轰燃气测量环境中的计算能力!在
"#62U

范围内利

用这种拟合方法计算的吸光度平均误差为
*'.]

"朱晓睿

等*

!

+用纯
(

.

线拟合出基线!并用去峰拟合的数据修正非同

步误差!将修正后的基线用于浓度反演!提高了测量准确

度"

B%&0

等*

M

+通过使用为音频信号处理开发的倒谱分析方法

将气体样品的透射光谱转换为时域分子自由感应衰减的修正

形式!消除了在吸收光谱中考虑激光强度的需要"

T3:4Y76

等*

>

+针对杂散光带来的基线拟合误差!通过构建杂散光与吸

光度的关系曲线来校准这种基线失真"

已有的基线拟合研究主要集中在对基线进行修正和对误

差进行校准两个方面"在此基础上!提出了一种新的浓度反

演方法'基于梯度下降法直接拟合光谱吸收信号!即直接拟

合法!对透射激光强度进行拟合以提取光谱和浓度信息!并

通过测量不同浓度的
B;

.

!验证该方法的可行性和准确性"

"

!

理论分析

$%$

!

P--3WE*=+-3/

定律

根据
S003-E6U<032

定律!一束激光穿过气体!其透射信

号与入射信号的关系可表示为*

?

+

$

2

#

$

#

0

%

4G.*

+

$

,

%

$

"

%

式中!

$

2

为透射激光强度!

$

#

为入射激光强度&

4

*

62U

+为被

测气体的总压强&

G

*

1U

\.

,

62U

\"

+为吸收谱线的线强!可以

通过分子光谱数据库
[A_@9(

确定*

,

+

&

.

*

1U

+为光程长度&

*

是目标气体的浓度!用体积分数表示&

+

$

,

%为线型函数!

表示被测气体吸收谱线的形状!本文以洛伦兹线型拟合吸收

谱线"

由于
1

0v

%v

+

$

,

%

8

,#

"

!故
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#
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$

2

$

$ %

#

8,

4G.

#

H

4G.

$

*

%

式中!

H

是积分吸光度!通常用式$

*

%计算目标气体浓度!即

积分面积法!也称为吸光度曲线拟合法"

$%&

!

梯度下降法的基本原理

梯度下降法是一种经典的数值优化算法!用来递归性地

逼近最小偏差!常作为机器学习领域训练算法的核心内容被

应用于人工神经网络与逻辑斯谛回归"它的主要思想是'首

先对系数向量初始化!然后逐步迭代更新系数向量值!进行

目标函数的极小化!直到收敛"由于负梯度方向是使函数值

下降最快的方向!所以在迭代的每一步以负梯度方向更新系

数向量值!从而达到减少函数值的目的*

,

+

"

假设函数
N

$

*

%在
*

C

附近连续可微!且
3C

L

2

N

$

*

C

%

3

#

!对于求解
N

$

*

%极小值问题!梯度下降法计算步骤如

下*
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+

'

步骤
"

!

给出
*

#

%

!

!

#
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"

!

C

'
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&

步骤
.

!

令
-

C

L\

3C

&如果
4

3C

4#-

!则停止&

步骤
*

!

由一维搜索步长因子
$

!使得

N

$

*

C

0$

-

C

%

#
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$
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N

$

*

C
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步骤
!

!

计算
*

CK"

L*

C

K

$

-

C

&

步骤
M

!

C̀ LCK"

!转步骤
.

"

$%'

!

梯度下降法直接拟合光谱吸收信号过程

理想情况下!由探测器探测到的激光光谱吸收信号可以

用数学关系式表达!所测信号即通常所说的激光透射强度!

可以利用梯度下降法对其数据点进行拟合!从而得出该数学

关系式的各系数"定义一个损失函数
.

$

.

%!其以均方根误差

的形式呈现!如式$

!

%所示!其中
$

$

(

%

2

是拟合之后的数据点!

A

$

(

%

2

是实验采集的数据点!

.

$

.

%是参数向量
.

的函数!

@

是

参与计算的样本数目"

.

$

.

%越小!拟合效果越好"

.

$

.

%

#

"

.@

*

@

(

#

"

$

$

$

(

%

2

%

A

$

(

%

2

%

.

$

!

%

式$

!

%中!

$

2

#

$

#

0

%

4G.*

+

$

,

%

!通常可以写为关于时间的低阶多

项式!可将其写为三次多项式*

""

+

!如式$

M

%所示

$

#

#

1

#

+

*

0

1

"

+

.

0

1

.

+

0

1

*

$

M

%

!!

众所周知!激光器的发射频率受材料#电流和温度影

响*

".

+

"对于分布反馈式激光器!在温度不变时!可以认为线

性变化的电流在一定扫描范围内引起波长的线性变化*

"*

+

"

采用高精度锯齿波可以实现波长的精确扫描!波长随时间的

变化关系可以表示为式$

>

%

,

$

+

%

#

1

!

+

0

1

M

$

>

%

!!

在常温常压下!可以用洛伦兹函数描述线型!如式$

?

%

所示!其中
1

>

为洛伦兹线型下分子吸收光谱半高宽的一半!

即
$,

1

.

"

+

$

,

%

#

"

,

1

>

$

,%,

#

%

.

0

1

.

>

$

?

%

!!

损失函数
.

$

.

%中!向量
.

包括了八个未知参量!即
1

#

!

1

"

!

1

.

!

1

*

!

1

!

!

1

M

!

1

>

和气体浓度
*

"在应用梯度下降法

前!需对八个参量分别求偏导"最后!根据
.'.

节所述的梯

度下降法!每次迭代更新参数

.

5

Q#.

5

%$

5

.

5.

5

!

5

#

"

!0!

+

$

+

%

其中
.

5

是未知参量!每一次迭代对八个参量同时分别更新"

梯度下降法直接拟合光谱吸收信号过程的流程图如图
"

所示"

!!

拟合过程在以下三个前提下进行'$

"

%激光器的发射信

号可以用三阶式来描述&$

.

%气体对激光的吸收线型用洛伦

兹线型描述&$

*

%在高精度锯齿波扫描下!出射激光频率与

电流呈线性关系"当以上三个条件改变时!需要对拟合的迭

代公式做出相应调整"

.

!

实验部分

!!

为验证基于梯度下降法直接拟合光谱吸收信号的气体浓

度测量方法的准确性!本文采用
_PE9/

实验系统进行
B;

.

浓度测量*

!

+

!如图
.

所示"用流量控制仪$
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第
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图
$

!

拟合流程图

>0

;

%$

!

>0//0:

;

6,5F2C*3/

创%调节
(

.

和
B;

.

气体流量以配置不同浓度的
B;

.

气体!

两种气体用混合器充分混合后通入气体池"选用中心波长为

"M+#7U

的分布反馈式激光器$

P:423:<X208-Z008<61H

!

(67%-

)

&X4

%作为光源!由激光控制器$

DBA-"P9

!

D%32B:2

5

A7423X-

U0724

%控制激光器的电流和温度!出射激光经过光纤准直器

$

C..#CB-"MM#

!

_Y%3&6<4

%进入光程长度为
.###1U

的赫里

奥特池!经多次反射后由光电探测器$

/J#MDPM9

!

_Y%3-

&6<4

%将光信号转变为电信号!再经过前置放大器放大后返回

激光控制器!采集的信号由
DB

上控制器软件读取!采集频

率为
"#H[G

"

图
&

!

实验系统图

>0

;

%&

!

VG

8

-30=-:/*,1

B

1/-=90*

;

3*=

!!

通过查阅
[A_@9(

光谱参数数据库可知!在波长
"M+#

7U

附近有两条
B;

.

的强吸收线!均在
"#

\.*量级!其光谱参

数如表
"

所示"可见
E:70.

的吸收线强比
E:70"

的吸收线强

更强!故拟合时选择
E:70.

"在温度
.Md

!压力
"#"'*.MHD6

的环境条件下!用
B;

.

和
(

.

配置
B;

.

浓度为
"#]

!

".]

!

"!]

!

">]

!

"+]

和
.#]

的六种混合气体!将混合气分别通

入气体池!测量
B;

.

对激光的吸收"

表
$

!

@"

&

在
$OUY:=

附近两条吸收谱线的光谱参数#

&ZSM

$

)*+,-$

!

.

8

-2/3*,

8

*3*=-/-3156/F5*+153

8

/05:,0:-156@"

&

*354:9$OUY:=

$

&ZSM

%

E:70

6̂F0&07

W

2Y

-

7U

E:7042307

W

2YG

*

1U

\"
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U%&01X&0

,

1U

\.

%

\"

+

/0&Z-<3%6807:7

W

/

40&Z

-$

1U

\"

,

62U

\"

%

9:3-<3%6807:7

W

/

6:3

-$

1U

\"

,

62U

\"

%

E:70" "M+#'M".?
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\.*

#'#,> #'#?">

E:70. "M+#'#*,M

"'!*"f"#

\.*

#'#,+ #'#?.?

*

!

结果与讨论

!!

根据
.'.

节所述的梯度下降法基本原理!给定的初始值

越接近真实值!迭代的速度越快!迭代也越不容易发散!因此

初始值的赋值至关重要!有必要对初始值如何赋值做出说明"

对入射激光强度中的四个参数
1

#

!

1

"

!

1

.

!

1

*

赋值!方

法为'在采集的数据中选取四个未吸收区域采样点!如图
*

所示"选取的分别是第一个$

(%'"

%#第十个$

(%'"#

%#倒数

第十个$

(%'\"#

%#最后一个采样点$

(%'\"

%的数据!将其

代入式$

M

%计算"根据四个未知数和四个公式!可以得到一

组
1

#

!

1

"

!

1

.

!

1

*

!将这四个值作为
1

#

!

1

"

!

1

.

!

1

*

的初始

值"

!!,

$

+

%中的
1

!

和
1

M

通常在实验前对激光器的性能测试实

验中得到近似值作为迭代初始值!但在本实验中没有使用标

准具!因此通过吸收光谱的两个吸收峰来确定波长与采样点

之间的关系!从而获得
1

!

和
1

M

的值"

对洛 伦 兹 线 型 下 的 碰 撞 展 宽!有'

.1

>

# $,

1

#

4

*

*

9

.

/

S

\

9

!式中!

4

为总压强!

*

9

为组分
9

的体积分数!

/

S\9

为组分
9

和
S

之间的展宽系数"对于常温常压下的气

图
'

!

入射激光强度参数初值计算选点

>0

;

%'

!

D50:/1-,-2/05:6530:0/0*,<*,4-2*,24,*/05:560:209-:/

,*1-30:/-:10/

B8

*3*=-/-31

体!

.

/6

#'"1U

\"

,

62U

\"

*

"!

+

!在未知
$,

1

的情况下!可以

取为
#'"1U

\"

!故
1

>

的初始值可以赋值为
#'#M

"

确定目标气体浓度
*

的初始值!有两种方式!一种是利

用对被测量气体的经验给出一个接近的初始值&另一种方式

是对于被测气体完全未知的情况下!可以直接将其赋值为

+M.*
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M#]

"因为本研究的工况是模拟电厂烟道中
B;

.

浓度!在此

应用场景下
B;

.

浓度在
"#]

"

.#]

之间!所以可以将迭代

初始浓度设置为
"M]

"

此外!在迭代之前还需要确定步长因子!采用
B;

.

浓度

"#]

的数据计算!比较了五种步长因子迭代
M#

次的拟合方

差!如图
!

所示"其中!步长因子为
#'"

时收敛速度最快!因

此选择
#'"

作为步长因子"同时!从图
!

上还可以看出!迭

代开始阶段!拟合方差迅速降低!说明所用方法收敛速度很

快"

确定步长因子后!对实验数据进行迭代计算"采集了
.M

d

下六种
B;

.

浓度的吸收光谱信号!为了提高吸收区域的拟

合效果!删除了低吸收区域四分之三的采样点之后再进行初

始值赋值!最后通过对数据的迭代获得气体的浓度信息"

图
(

!

五种步长因子的收敛速度

>0

;

%(

!

@5:<-3

;

-:2-1

8

--95660<-1/-

8

6*2/531

!

图
O

!

不同浓度下拟合结果

$
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;
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!!

迭代
*#

步后!得到如图
M

所示的拟合效果图!其中图
M

$

6

%.$

Z

%分别是浓度为
"#]

!

".]

!

"!]

!

">]

!

"+]

和

.#]

的拟合结果"采集的数据点#拟合开始位置#迭代之后

的数据曲线在图中标示!蓝色实线为采样数据点!绿色实线

为拟合初始位置!红色虚线为拟合得到的数据点"其中!拟

合的数据点和采集的数据点基本重合!残差在
\#'#*M

"

#'#"M

之间!可以直观地看出应用梯度下降法可以很好地对

光谱吸收信号进行拟合"

!!

由上述拟合结果得到直接拟合法更详细的数据!如表
.

所示"可以看到!拟合计算浓度的相对误差在
#',]

"

!'!]

之间!同时六种浓度下拟合的方差均在
"f"#

\!以下!此时

迭代时间在
!4

以内"以标准差的三倍来计算检测限!检测

限为
#'*,]

"利用积分面积法得到的
B;

.

气体浓度值和相

对误差也在表
.

中列出!与直接拟合法进行对比!积分面积

法的平均相对误差为
M'?!]

!直接拟合法的平均相对误差为

.'>*]

!在本实验条件下直接拟合法的结果优于积分面积

法"

表
&

!

直接拟合法与积分面积法分析结果

)*+,-&

!

?:*,

B

Q-/C-3-14,/156903-2/60//0:

;

=-/C59*:90:/-

;

3*,*3-*=-/C59

实际浓度 直接拟合法拟合浓度 相对误差
"

拟合方差 积分面积法计算浓度 相对误差
.

"#] "#'*?] *'?#]

,'.?f"#

\M

,'#?] \,'*#]

".] ".'M*] !'!#]

*'.,f"#

\M

""'!,] \!'.M]

"!] "!'M?] !'#?]

>'*,f"#

\M

".',>] \?'!*]

">] ">'"!] #',#]

"'+Mf"#

\M

"M'.,] \!'!!]

"+] "?'?#] \"'>M]

+'*.f"#

\M

"?'""] \!',!]

.#] ",'?,] \"'#*]

>',.f"#

\M

",'"+] \!'"#]

!!

对以上直接拟合法分析性能优于积分面积法的原因进行

分析!绘制出了在常规基线拟合法下得到的不同浓度的吸光

图
S

!

常规基线拟合得到的不同浓度下的吸光度

>0

;

%S

!

?+153+*:2-*/9066-3-:/25:2-:/3*/05:1

5+/*0:-9+

B

354/0:-+*1-,0:-60//0:

;

度!如图
>

所示"可以看到!积分面积法在做基线拟合时会

出现吸光度小于
#

的情况!这是积分面积法误差的主要来

源"

!

!

结
!

论

!!

将基线#气体浓度#吸收线型等作为未知量!通过建立

光谱吸收信号的数学模型!结合梯度下降法!分别对
"#]

!

".]

!

"!]

!

">]

!

"+]

和
.#]

浓度的
B;

.

吸收后的激光透

射信号进行了拟合"结果显示'采用直接拟合法计算的浓度

最小相对误差仅为
#',#]

!平均相对误差为
.'>*]

!同时六

种浓度下的拟合方差均小于
"f"#

\!

"而积分面积法浓度反

演的最小相对误差为
!'"#]

!平均相对误差为
M'?!]

!本工

作所提出的基于梯度下降法直接拟合光谱吸收信号的气体浓

度测量方法优于积分面积法!进一步表明了该方法在气体浓

度测量时的可行性与准确性"
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