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摘 � 要 � 红外谱图数据的精确拟合是建立标准谱图的重要组成部分 , 是光谱仪器正确进行定性和定量分析

的基础。文章采用非均匀 B样条对红外谱图数据进行曲线拟合, 通过采用基于最大范数距离的 B 样条拟合

算法, 不仅解决了大容量红外谱图的精确拟合问题, 同时对谱图峰值精确定位也提供了方便。文章介绍了非

均匀 B 样条曲线, 以及二阶(三阶)非均匀 B样条曲线拟合的实现, 重点描述了红外谱图数据拟合精度的控

制方法。
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引 � 言

� � 对红外光谱分析仪器来说, 红外谱图中曲线的峰的位

置、峰高和峰面积是定性和定量分析的重要依据。根据得到

的离散数据进行拟合红外谱图曲线, 是研制专用红外光谱分

析仪器的一个重要环节, 因为它直接影响着曲线峰的位置、

峰高和峰面积的精确计算, 也直接影响着红外光谱仪器的准

确性和精度。

一般情况下, 红外光谱曲线是多峰值的, 且差商变化很

大, 因此, 对离散采样数据拟合的要求较高。目前, 根据离

散数据绘制谱图主要有插值法、曲线拟合法[1] 以及无理模型

法[2] 。插值法要求函数曲线经过插值点。主要有拉格朗日插

值法、牛顿多项式插值法、埃米特插值法和样条插值法等。

插值对多值曲线的拟合存在着许多不足, 如存在龙格现象、

插值精度不够、无局部性、不能处理大斜率问题、不能处理

数据点分配不均的曲线等[ 1, 3] 。无理模型方法是新近发展起

来的基于神经网络和遗传算法等无理模型的曲线拟合法, 主

要是用几何方法或神经网络的拓扑结构来确定红外数据间的

关系。但在实际使用时, 由于得不到统一的曲线表达式, 无

理模型方法将使红外谱图的定量分析变得更加复杂。曲线拟

合法是用规则的曲线来近似表述红外数据的特性, 不要求函

数严格的经过每个插值点, 但要求函数在插值点处与插值点

的拟合误差矢量按某种范数达到最小值。曲线拟合法能部分

解决测量的误差。主要方法有多项式最小二乘法、指数最小

二乘法、三角函数拟合法和样条函数拟合法等。

综合各种因素, 在开发研制一个电力专用红外光谱分析

仪器时, 采用了曲线拟合法中的非均匀 B 样条曲线来拟合红

外谱图数据, 这种方法有很多优点, 如: 局部支柱性、凸组

合性质、拟合曲线的线性变换条件下的几何不变性、节点处

良好的连续性等[ 1, 3] 。实验证明, 该方法比较好地实现了红

外谱图数据的精确拟合。采用控制顶点的直线类推插补的方

法解决了峰值隐藏现象 , 为峰的位置、峰高和峰面积的准确

计算打下基础。本文首先介绍非均匀 B样条曲线, 以及二阶

(三阶)非均匀 B样条曲线拟合的实现, 然后重点描述红外谱

图数据拟合精度的控制方法。

1 � 非均匀 B样条曲线

� � B 样条( B�spline)广泛应用于当前的 CAD/ CAM 系统中,

已经成为几何造型的核心方法。根据 deBoor 和 Cox 提出的B

样条的递推定义[ 1] , 若给定一组数据 { V i ( x i , y i ) } , 其中 V i

为多边形的顶点, x i , y i 为顶点坐标, i = 1, 2, �, n, 则 B 样

条表示为:

B i ,0 ( u) =
1, � ti  u  t i+ 1

0, � 其他
( 1)

B i, k ( u) =
u - ti
t i+ k - t i

B i , k- 1 ( u) +

t i+ k+ 1 - u

t i+ k+ 1 - t i+ 1

B i+ 1, k- 1 ( u) , k > 0 ( 2)



� � 这里, 约定 0/ 0= 0。

式中 k 表示 B 样条的幂次, t i 为由顶点得到的节点矢

量, u为引入的节点矢量自变量, 下标 i为 B 样条的序号。上

式表明任意 k 次 B样条可由 2 个相邻的 k- 1 次 B 样条的线

性组合构成。根据该定义可以推导任意阶次的 B 样条曲线,

第 i段 k 次样条曲线的表达式为:

P i ( u) = [ B i- k, k � B i- k+ 1 � � � B i , k]

V i

V i+ 1

�

V i+ k

, u ! [ t i+ 1 , ti ]

(3)

其中, B j , k 为第 j 条 k 次 B样条的有关段, 作为构造B 样条曲

线的基函数, j 为 B样条的序号, j = i- k , i- k+ 1, �, i;

V l 为第 l 个顶点, l为顶点序号, l = i, i + 1, �, i+ k。由

( 3)式说明第 i 段 k 次样条曲线由 k+ 1段 B j , k和 k+ 1 个顶点

V l 组成。

2 � 二次( 三阶 ) 非均匀 B 样条曲线拟合的实

现

� � 采样和数据处理后的红外数据是一串离散的非重合数据
{ V i ( x i , y i ) } , i = 0, 1, � , n, 其中 V i 为多边形的顶点(即为

给定的数据点) , x i , y i 为顶点坐标。且设红外数据拟合曲线

在连接处达到三阶连续。

2� 1 � 节点矢量的计算

若给定一组数据 { V i ( x i , y i) } , i = 0, 1, �n。在重端点

的条件下, 二次(三阶) 非均匀 B样条首、末端通过多边形的

首、末顶点 V 0 和 V n , 中间各结点分别处于各对应边的中部

位置。设节点矢量为( t0 , t1 , t2 , t3 , �, t i, �, tn+ 2 , tn+ 3 ,

tn+ 4 , tn+ 5 ) , 其中 t0 = t1 = t2 = 0, tn+ 3 = tn+ 4 = tn+ 5= L 为扩充

的矢量, 节点矢量 ti 的计算如下:

t i = ∀
i- 3

j = 0

l j + l i- 2 / 2, i = 3, 4, �, n+ 2 (4)

� � 这里, L 为顶点边长的总和 L = ∀
n- 1

i= 0

l i , l i 为计算顶点组

成的边长:

l i = ( x i+ 1 - x i) 2 + (y i+ 1 - y i) 2 ,

i = 0, 1, �, n- 1 (5)

2� 2 � 任意一段二次(三阶)非均匀 B样条的计算

对任意的相邻四节点( t i- 1 , ti , t i+ 1 , ti+ 2 , t i+ 3 ) , 可以确

定一条二次(三阶) B样条(由 3 段组成)的计算公式, 其表达

式为:

B (0, 2) ( u) =
( u- ti ) 2

( t i+ 1 - t i ) ( t i+ 2 - ti )
, u ! [ t i , t i+ 1 ] (6)

B ( 1, 2) ( u) =
( u- t i )

2

( t i+ 1 - t i) ( ti+ 2 - t i )
-

( t i+ 3 - t i ) ( u- ti+ 1 )
2

( t i+ 1 - t i) ( ti+ 1 - t i+ 2 ) ( t i+ 1 - t i+ 3 )
,

u ! [ t i+ 1 , t i+ 2 ] (7)

B ( 2, 2) ( u) =
( t i+ 3 - u) 2

( t i+ 3 - ti+ 1 ) ( t i+ 3 - t i+ 2)
,

u ! [ ti+ 2 , t i+ 3 ] ( 8)

公式( 6) , ( 7) , ( 8)确定了一条完整的 B 样条曲线。这个 B 样

条曲线由 4个节点( t i- 1 , t i , t i+ 1 , t i+ 2 , t i+ 3 )组成, u为节点

矢量参数。

由公式( 3) , 二次(三阶)非均匀 B 样条的第 i 段参数方

程表示为:

P i ( t) = [ B i- 2, 2 � B i- 1, 2 � B i, 2 ]

V i

V i+ 1

V i+ 2

, u ! [ t i , t i+ 1] ( 9)

� � 这里, B i- 2, 2为第 i- 2 条 B 样条的 B2, 2段, B i- 1, 2为第

i- 1条 B 样条的 B1, 2段, B i, 2为第 i条 B 样条的 B0, 2段。引入

参数 t, 令 t= u- t i , 将其代入( 6) , (7) , (8)式, 则有:

B ( i- 2,2) ( t) =
( ti+ 1 - t i - t) 2

( t i+ 1 - t i- 1 ) ( t i+ 1 - t i )
, t ! [ 0, ti+ 1 - t i ]

(10)

B ( i- 1,2) ( t) =
( t - t i - t i- 1 ) 2

( t i - t i- 1) ( t i+ 1 - t i- 1 )
- � � � � �

( t i+ 2 - ti- 1 ) ( t + t i - t i ) 2

( t i - t i- 1 ) ( t i - t i+ 1 ) ( t i - t i+ 2 )
,

t ! [ 0, t i+ 1 - t i ] (11)

B ( i ,2) ( t) =
t2

( t i+ 1 - ti ) ( t i+ 2 - t i)
,

t ! [ 0, t i+ 1- ti ] (12)

� � 将 V i 顶点坐标和节点矢量( t i- 1, t i , t i+ 1 , ti+ 2 , t i+ 3 )分

别代入到( 9) , ( 10) , ( 11) , ( 12)式中, 就可得到 B 样条的第

i 段曲线参数方程。

以 t为变量, 将坐标 x i , y i 分别代入方程, 得到 B 样条

曲线上各点坐标参数 x i ( t) , yi ( t) , 即为第 i段 B 样条曲线上

点矢量, 这条曲线实际上是从( V i+ V i+ 1 / 2)到( V i+ 1 + V i+ 2 ) /

2 的一段 B 样条曲线。

将各个 B样条连接起来, 就得到二次(三阶)非均匀多项

式 B样条, 表达式为:

P ( t) = [ B0, 2 � � � B i- 2,2 � B i- 1, 2 � B i ,2 � � � Bn,2 ]

V 0

�

V i

V i+ 1

V i+ 2

�

V n

, t ! [ 0, t i+ 1 - t i ] (13)

3 � 二次 (三阶 )非均匀 B 样条曲线拟合精度

的控制

� � 由于采样频率的限制, 根据采样数据, 利用上面介绍的

拟合算法得到的红外谱图曲线一般存在微小的误差。例如,

若采样频率较高, 用 B 样条拟合的谱图曲线在整体上看去和

谱图数据直接直线连接的很接近, 但局部放大后发现, 在某

些有峰值或谷值的波段 , 曲线的拟合效果并不是很好, 取某

一个谱图局部放大如图 1和图 2所示。
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� � 图 1和图 2 中, A , B, C, D 分别为红外数据点, 曲线#

为数据点直线连接而成的曲线, 由白色线所示, 曲线 ∃ 为采
用二次(三阶)非均匀多项式 B 样条拟合而成的曲线, 由黑色

线所示。拟合后的谱图局部放大显示: 二次(三阶)非均匀多

项式 B样条的拟合方法, 除谱图上的峰值和谷值处以及个别

差商变化大的地方外, 都能达到很好的拟合效果。另外, 在

数据点 A 和B、C 和 D 之间本应有峰的地方, 因为红外仪器

的采样分辨率问题, 出现真实峰值隐藏的现象, 这种现象会

随着红外仪器分辨率降低越加严重, 这成为峰值定位难的重

要原因, 对红外仪器定性和定量分析产生严重的影响, 因此

必须对生成的 B 样条进行校正处理。

控制顶点的数目多少决定 B 样条曲线对数据点的整体

逼近程度[1, 4] , 根据顶点使用的情况, 校正的方法也不尽相

同, 经典的先用 Q 权因子来调整拟合顶点, 再采用最小二乘

来拟合曲线, 以此来不断的提高拟合精度[1, 3�5] , 文献 [ 6]则

采用移动控制点的概念来度量曲线的逼近程度。为了得到高

精度, 本文摒除经典的基于 B 样条的最小二乘曲线逼近算

法[4, 5, 7] , 采用最大范数距离算法来实现[4, 5] 。

设 V i 为顶点向量, R i 为由 B样条 P ( u)决定的拟合曲线

上的点向量, 拟合后顶点与经过该点拟合曲线段的最大范数

距离为:

dm ax = max
0  i  n

%V i - R i % ( 14)

� � 根据文献资料采用二次曲线拟合[ 8] 的方法比直线插补法

能更加精确的解决 B 样条曲线在峰值处的拟合精度, 但这种

算法计算量大, 这里我们采用直线类推插补法, 目的是找出

在峰值隐藏处峰值点的具体坐标 V ( x , y )。本算法是为专用

红外仪器设计的, 其计算量小, 方便快捷, 精度可以满足要

求。在峰值隐藏 V i 和 V i+ 1处前后各取 5 个点 V i ( x i , y i ) , 计

算点之间的差商 p j =
y j + 1 - y j
x j + 1 - x j

, j = 1, �, 12 由差商分别类

推 V 和 V i , V 和 V i+ 1之间的直线斜率 K i 和K i+ 1 , 根据类推

的两个斜率和顶点 V i , V i+ 1建立 2 个直线方程, 由此求出他

们交点即为类推的峰值点。插入峰值点后, 曲线逼近的方法

如下: 设给定误差界为 E , 则首先按得到的数据进行拟合,

计算每个节点区间的最大范数距离, 若最大范数距离大于

E , 则在该节点区间新增加一个顶点, 然后, 重新拟合, 一直

到满足误差要求为止。用 JAVA 编程重新实现上谱图的拟

合, 该谱图经放大后图 1 和图 2 部分的拟合情况如下图 3 和

图 4所示。
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� � 图 3 和图 4 中, 曲线# 为原谱图数据点直线连接而成的
曲线, 曲线∃ 为采用调整后的 B样条拟合曲线。图 3 和图 1,

图 4 和图 2 分别比较可以看到, 峰值隐藏的现象得到很好的

解决, 而且在峰值处拟合达到了一定的精度。水的红外数据

B样条拟合后的谱图如图 5所示。

4 � 结 � 论

� � 非均匀多项式 B 样条的谱图拟合曲线具有很多优点,

如: 多项式再生性, 单调性和凸性等等; 另外, 借助于调整

顶点可以灵活的修改曲线的形状; 该算法稳定, 拟合的曲线

通过精度的控制能很好的反应谱图特征。通过非均匀多项式

B 样条的拟合方法, 可以得到 1 个光滑的具有统一表达式的

原始谱图, 这便于提高后续的谱图解析方法的准确性和精

度, 这些解析方法如: 基于高斯函数的、双高斯函数的、指

数衰减修正高斯 ( EM G)函数的、洛伦兹 ( L o rentz)函数的或

高斯函数和洛伦兹函数的组合函数的等等, 它们依赖原始谱

图来确定峰的位置和数量, 因此, 基于非均匀多项式 B 样条

的谱图数据的精确拟合有利于提高红外分析的准确性和精

度。另外采用基于最大范数距离控制精度的方法, 避免了最

小二乘算法中解高维方程组的计算量, 方便谱图的快速形成

与显示, 在便携式的红外分析仪器中具有重要的使用价值。
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Abstract� Accurate cur ve fit ting o f infrared spectrum data is impor tant fo r building standard spect rum, and is the basic r equire�

ment for qua litat ive and quantitative spectr al ana lysis. In the present paper , B�Spline w as used t o accurately fit the infr ared spec�
t rum data. Based on the max no rm distances of B�Spline cur ve fitting arithmetic, this method no t only resolved the cur ve fitting

pr oblem o f infrar ed data, but also pro vided a convenient way to o rient peak values of spect rum. The aut ho rs introduced the

B�Spline, r ealized curv e fitting of quadratic non�uniform B�Spline curves ( fo r shor t: NUBSC) , and descr ibed the precision con�

t rol of curve fitting o f infrar ed spect rum data.

Keywords� Infrar ed spect rometer s; B�Spline; Inf rared spectrum

( Received Jul. 13, 2005; accepted Nov . 28, 2005) � �

* Co rr esponding author

1853第 10 期 � � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 光谱学与光谱分析


