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〈红外应用〉 

基于天然气组分红外光谱图的数据预处理方法研究 

康  明 1，韩森坪 1，杨洪杰 1，唐德东 1，李妍君 1，汪智琦 2 
（1. 重庆科技学院 电气工程学院 重庆 401331；2. 中国石油化工股份有限公司荆门分公司 湖北 荆门 448000） 

摘要：利用红外光谱分析仪对天然气组分进行组分分析时所获得光谱信号往往会受杂散光、噪声、

基线漂移等因素的干扰，从而影响最终定量分析结果，故需要在建模前对原始光谱进行预处理。为

解决仪器测量光谱图的噪声干扰问题，本文提出一种 Savitzky-Golay 平滑法结合 sym6 小波函数软阈

值去噪法对光谱图进行预处理。将传统的预处理方法与 SG 平滑法结合小波函数法进行对比分析。

结果表明，以 SG 平滑法结合 sym6 小波函数软阈值去噪法对光谱图进行预处理，其拟合优度数值最

高为 0.98652，残差平方和数值最低为 5.50694，证明使用该方法后的函数分峰拟合效果最佳，处理

效果优于传统方法。 
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Abstract：When using infrared spectroscopy to analyze the components of natural gas, the obtained 

spectral signals often contain interference from stray light, noise, baseline drift, and other factors, which 

affects the resulting quantitative analysis. Therefore, it is necessary to preprocess the original spectrum 

before modeling. As a potential solution, an SG smoothing method combined with the soft threshold 

denoising method of the sym6 wavelet function was proposed to preprocess the spectrogram. The 

traditional preprocessing method and the proposed method are compared and analyzed. The results show 

that when the proposed method is used to preprocess the spectrogram, the highest goodness of fit value is 

0.98652, and the lowest residual sum of squares value is 5.50694, which proves that the function peak 

fitting effect is the best after using this method, and the processing effect is better than that of the 

traditional method. 
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0  引言 

采用红外光谱分析仪对天然气组分进行分析

时[1]。由于仪器或检测环境、光照强弱等因素影响，

仪器检测得到的光谱数据中掺杂有噪声[1]，该类噪

声会直接影响到后续模型的判别性能，故有必要对

光谱图进一步进行预处理[2]。 

天然气组分红外光谱图的特点是数据量大[3]，低

含量区域信噪比低，有效波段少，噪声信号夹杂程

度高。目前已有的光谱预处理方法种类繁多，如何

选择合适的预处理方法是亟待解决的问题[4-5]。研究

表明，一阶和二阶导数，虽能够有效地分离重叠峰

及去除基线和背景，但同时将高频噪声成分放大，

应用场景因此受到限制。Savitzky-Golay（SG）平
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滑算法可以消除部分频率较高的噪声，提高图谱信

噪比，但其性能与窗口大小相关，不合适的窗口大

小反而影响数据质量，平滑过多或者过少均会使数

据失真，导致精度降低[6]。中值滤波器计算量小，

运算速度快，在滤除脉冲噪声和扫描噪声方面表现

了良好的性能[7]，但中值滤波技术在处理混有高斯

白噪声的图像时效果不理想，可能会出现边缘位移

的现象，因此适用于干扰较少的情况。小波分析是

针对傅里叶变换（fast Fourier transform，FFT）的

不足而发展出来的[8-9]。因傅里叶变换在时域中没有

分辨能力，小波变换则克服了傅里叶变换和 Gabor

变换的一些缺陷[10]，它可以根据窗口宽度进行时频

调节，以此提高分辨率，比傅里叶变换更为宽广和

有效，小波变换则具有优良的局部化视频分析特性。 

综合上述多种预处理方法各自性能，并结合天

然气多组分的实际情况，本文提出了 Savitzky-Golay

平滑法结合 sym6 小波函数软阈值去噪法对光谱图

进行预处理，具体验证过程将在谱图处理进行详细

阐述。 

1  SG 平滑＋sym6 小波变换原理和方法 

1.1  SG 平滑法 

SG平滑法是把奇数个NSP＝2m＋l光谱点看作

一个窗口[11]，采用多项式法对窗口内的光谱数据做

最小二乘拟合，利用得到的多项式系数计算出窗口

中心点的各阶导数值和平滑数据值。在去掉窗口内

最前端的数据后添加窗口最末端相邻的光谱数据，

使得平滑窗口在整个图谱内移动，得到平滑后经不

同导数分析后的图谱。设光谱波长为，经过多项

式拟合进行平滑后的平均值为： 
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式中：ki 为平滑系数；K 为归一化因子， iK k
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每一测量值乘以平滑系数 ki 的目的是尽可能减小

平滑对有用信息的影响。 

1.2  小波变换法 

连续小波[10]变换其定义如下： 
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式中：信号 f(t)的小波变换是一个二元函数；b 为

时间中心参数；a 为尺度参数，a 表示以 t＝b 为中

心的波动范围，可以改变频谱结构和窗口的形状，

所以小波变换也是时频分析函数。小波变换具有优

良的局部化视频分析特性，可以改变频谱结构和窗

口形状（窗口大小是不变的），对分析突变信号和

奇异信号非常有效[12]。 

1.3  滑动窗口和小波基的选择 

SG 平滑的性能与窗口大小相关，不合适的窗

口大小反而影响数据质量，平滑过多或者过少均会

使数据失真[13]，经过多次实验验证，当 N＝20 的卷

积平滑后的混合光谱图处理效果相当，可以进行一

定程度的去噪。 

在利用小波去噪的过程中，能否选择合适的阈

值函数和阈值直接影响着图像的去噪效果，此外，

小波基的选择也是一个不可忽略的问题，因选择的

小波基不同，产生的去噪效果也不同。常用的小波

函数有 Haar、Symlets 及 Daubechies[8]等，其中

Daubechies 基是具有紧支集的光滑正交小波基，其

光滑性由支集的长度 N 来确定，Symlet 小波函数是

Ingrid Daubechies 提出的近似对称的小波函数，它

是对 db 函数的一种改进[14]。Symlet 小波系通常表

示为 symN(N＝2,3,…,8)[15]。symN 小波的支撑范围

为 2N－1，消失矩为 N，同时也具备较好的正则性。

该小波与 dbN 小波相比，在连续性、支集长度、滤

波器长度等方面与 dbN 小波一致，但 symN 小波具

有更好的对称性，即一定程度上能够减少对信号进

行分析和重构时的相位失真，经过多次实验验证，

小波基 sym6 处理图谱效果较好。 

本文实验选择将 sym6 小波与 db 小波进行对比

分析，对于分解层数的确定，本次实验采用了 3 层

和 4 层两种进行对比实验。阈值量化选择软阈值去

噪，随后将处理后的低频系数和高频系数进行重构

并输出谱图。 

2  天然气组分光谱图预处理 

2.1  实验系统搭建 

实验原理基于朗伯比尔定律：物质对某一波长

光吸收的强弱与吸光物质的浓度及其气体吸收池厚

度间的关系可定量描述，如公式(3)所示： 

     A v S T P v cL           (3) 

式中：影响吸光度 A(v)主要有温度 T、压强 P、气

体浓度 c 以及光程 L，其中气体浓度和光程是实验

装置的固有特性，无法改变。而对于温度以及压强

则需要按照实际情况进行控制和记录，保证实验结

果的准确性。 

整个系统主要由气体吸收池、温度加热控制仪、

进出气阀门、傅里叶红外光谱仪、PC 机等组成。采

样气体或背景气体由调节阀通过管路送入气体吸收

池，同时利用温度加热控制仪进行保温操作，再利
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用傅里叶红外光谱仪对其进行测量，最后结果则输

入 PC 机进行相应数据处理，废气则由旁路排出。

实验基本结构图如图 1 所示。 

 
图 1  标准库建立实验结构图 

Fig.1  Experiment structure of the standard library 

此次实验的样品气体为标准气体；主要包括甲

烷、乙烷和丙烷 3 种天然气的主要成分，4 种气体

均为 2 L 纯度为 99.9%的标准气体，此类气体主要

用作标准数据库建立；同时也配置了其他相应浓度

的标准气体，用作定量分析。而对于混合气体，则

是按照天然气的含量配置了甲烷 90%、乙烷 5%，

丙烷 1%的定量等多个配比的测试气体。 

对于气体吸收池的选择也是需要格外考虑的，

根据公式(3)可知，吸收池的光程越长，吸光度数值

越高，变化趋势越明显则越有利于测量。故此次测

量采用的气体吸收池光程达到 50 cm。本次实验采

用的是多功能温度加热控制仪，其主要作用是保证

气体吸收池内的温度的恒定，避免温度波动对检测

结果造成的影响。连接气体通路管线则选用聚酯型

PU 管，它有耐高压、高温且不吸附气体等优点。

同时气路进出口需要配备减压阀，保证其压力和流

量可记录。 

2.2  实验数据 

本文采用的数据由傅里叶红外光谱仪测得，测

量时设置波段为中红外波段，扫描范围为：4000～

400 cm－1，分辨率为 8 cm－1，扫描次数为 16 次。 

由于实验过程严重存在各类噪声以及干扰气

体，为保证光谱数据的准确性，本文分别采用 SG

＋db3 和 SG＋sym6 两种预处理方法对光谱图进行

处理。 

2.3  天然气组分预处理 

利用 SG（N＝20）＋db3 方法对含噪光谱去除

后的效果如图 2 所示。从图 2 可以看出混合光谱图

经过 3 层小波分解滤波以后，图谱变得平滑，且去

除了高频噪声信号，相较于单纯的 SG 平滑以及中

值滤波来说，在实现了谱图光滑去噪的同时又很好

保留了低频信号。 

利用 SG（N＝20）＋sym6 方法，对含噪光谱

去除后的效果如图 3 所示。使用的 sym6 小波函数

处理效果明显好于 db3 小波函数，其原因主要在于

相比于 db 小波，sym 小波具有更好的对称性型，能

够减少重构时的位移，同时在使用 sym6 小波分解

层数设置为 4 层，相对于 3 层的 db 小波来说去除更

为彻底，基线保留也越多。 

 

图 2  混合光谱经 SG＋db3 小波去噪后的光谱图 

Fig.2  The mixed spectrum is denoised by SG＋db3 wavelet 

 
图 3  经 SG＋sym 小波去噪后混合气体光谱图 

Fig.3  Spectrum of mixed gas after denoising by SG＋ 

sym wavelet 

3  预处理性能评价 

对于光谱图预处理性能好坏的判断标准，主要

步骤是利用各类预处理方法将原始光谱图理后采用

高斯函数进行曲线拟合，利用函数拟合的各项性能

评价指标进行评判。本次仍以混合气体光谱图中的

波段 3300～2700 cm－1 重叠峰为例进行实验。 

实验分别利用 SG 平滑处理过后的光谱图、中

值滤波处理后的光谱图、以及 SG 平滑结合 db3 小
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波去噪和SG平滑结合 sym6小波去噪后的图谱分别

进行高斯函数拟合，查看其拟合情况。 

图 4～图 7 中采用高斯拟合时峰位个数选择两

个，同时将拟合后的各项评价指标记录如表 1 所示。

        

图 4  经 SG 平滑后的高斯拟合图                       图 5  经滤波后的高斯拟合图 

Fig.4  Gaussian fit after SG smoothing                  Fig.5  Gaussian fit after wave filtering 

      

 图 6  经 SG＋db3 小波去噪后的高斯拟合图        图 7  经 SG＋sym6 小波去噪后的高斯拟合图 

Fig.6  Gaussian fit after SG＋db3 wavelet denoising     Fig.7  Gaussian fit after SG＋sym6 wavelet denoising 

表 1  SG 平滑+sym6 小波变换与传统方法性能指标对比 

Table 1  Performance index comparison of SG smoothing + sym6 wavelet transform and traditional methods 

Pretreatment method 
Fitting performance Various fitting parameters 

R-Square SSE xc w FWHM A Area 

SG smoothing method

（N=20） 
0.97405 11.79833 

2834.49055 39.20784 92.32725 5.59823 550.1827 

2981.79713 43.97818 103.56054 2.81837 310.68118

Median filter 0.97146 14.0104 
2837.10274 45.2766707 106.618 5.27621 598.804 

2987.60154 37.49498 88.29445 2.94599 296.87252

SG(N=20)+db3 3-layer 

decomposition wavelet 
0.9732 11.82987 

2833.61284 38.94472 91.7078 5.60191 546.85842

2982.83007 47.12747 110.97672 2.74588 324.37366

SG(N=20)+sym6 4-layer 

decomposition wavelet 
0.98652 5.50694 

2836.78074 47.98166 112.9881 5.03243 605.2586 

2988.78528 34.83569 82..03177 2.8878 252.1598 
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预处理性能好坏主要考察高斯函数拟合后的拟

合优度（R-Square）以及残差平方和（sum of squares 

due to error，SSE），根据表 1 可知，当采用 SG 平

滑（N＝20）结合 sym6 小波基函数，在经过 4 层分

解后软阈值去噪情况下，其拟合优度数值最高为

0.98652，残差平方和数值最低为 5.50694，证明使

用该方法后的函数分峰拟合效果最佳，故本实验结

果验证选择SG平滑与 sym6小波软阈值去噪相结合

的方法处理效果优于传统方法，可将此方法应用于

天然气组分检测领域。 

4  结论 

针对仪器测量光谱图的噪声干扰问题，本文以

天然气多组分检测为基础，提出一种以 SG 平滑法

结合 sym6 小波函数软阈值去噪法对光谱图进行预

处理，实验证明选择 SG 平滑法结合 sym6 小波软阈

值去噪法对谱图进行去噪处理效果优于传统方法，

其拟合优度数值最高为 0.98652。采用该方法进行

图谱分析有助于提高检测天然气各个组分含量的精

度，在新型天然气热值分析仪的研制上有广泛的应

用前景，能够促进石油天然气行业的发展。 
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