
第 24 卷,第 3 期 光　谱　实　验　室 V ol. 2 4 , N o. 3

2 0 0 7 年 5 月 Ch inese J ou rnal of S p ectroscop y L aboratory M ay , 2 0 0 7

去卷积和高斯拟合方法在
FTIR光谱处理中的应用①

① 基金项目:中国科学院创新方向性项目资助

② 联系人,电话: (0551) 5591040;手机: (0) 13721053469; E2m ail: zh im ingliu@aiofm. ac. cn

作者简介:刘志明 (1983—) ,男,河北省邯郸市人,在读硕士研究生,主要从事傅里叶变换红外光谱技术研究工作。

收稿日期: 2007203223;接受日期: 2007204204

刘志明②　高闽光　徐 亮　张天舒
(中国科学院环境光学与技术重点实验室　中国科学院安徽光学精密机械研究所环境光学中心　

合肥市科学路 1125信箱　230031)

摘　要　讨论了 FT IR 光谱产生的机理,并分析了影响其光谱质量的两种原因: (1) 干涉图的截断;

(2) 仪器采样率低。为了改善由上述两种原因引起光谱畸变,我们对其进行了仪器线型函数去卷积和高斯

拟合,使其更接近实际光谱,从而使由其计算出的物理量更接近实际值,结果更精确。
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1　引言
利用傅里叶变换红外光谱无论是反演大气污染气体的浓度,还是遥测热气体、火焰的温度,都

要用到光谱的相对强度,要求较高的光谱质量。我们研究发现:降低光谱质量的因素,除了系统随机

噪声外,主要有两方面原因: (1) 干涉图的截断; (2) 仪器采样率低。本文仅结合这两方面对光谱质

量进行改善。

2　傅里叶变换红外光谱的产生
傅里叶变换红外光谱仪探测器探测到光强的交流成份为[1 ]:

I (∆) =∫
∞

0 B 0 (Μ) cos(2ΠΜ∆) d Μ (1)

其中: B 0 (Μ)——输入光束强度; Μ——波数; ∆——两光束的光程差。

可见: B 0 (Μ)与 I (∆)为傅里叶变换关系。即:

B 0 (Μ) =∫
∞

0 I (∆) cos(2ΠΜ∆) d∆ (2)

从 (2)式可以看出要得到B 0 (Μ) , ∆的变化范围需要无穷大,而实际中 ∆只能在一定范围内振
荡,

- ∃Φ ∆Φ ∃ (3)

∃ 为两光束的最大光程差。
这样,实际得到的干涉图相当于完整的干涉图 (- ∞Φ ∆Φ∞)乘以一个截断函数D (∆)

D (∆) =
1;　　- ∃Φ ∆Φ ∃
0　　∆> û∃û;

(4)



D (∆)称为矩形 (Boxcar)截断,其傅里叶变换为 f (Μ) :

f (Μ) =
2∆sin (2ΠΜ∆)

2ΠΜ∆
= 2∆sinc (2ΠΜ∆) (5)

f (Μ)被称为仪器线型 ( in strum en t line shape)、仪器函数或者设备函数。

那么实际得到的光谱图为:

B (Μ) =∫
∞

- ∞ I (∆)D (∆) cos(2ΠΜ∆) d∆ (6)

根据傅里叶变换性质:两式乘积的傅里叶变换等于它们傅里叶变换的卷积。

B (Μ) = B 0 (Μ) 3
f (Μ) =∫

∞

- ∞B 0 (Μ′) f (Μ- Μ′) d Μ′ (7)

3　卷积
(1) 单脉冲 (如图 1)经 sinc仪器线型 f (Μ)卷积后为:图 2。

图 1　单个激光脉冲 图 2　Sinc仪器线型 f (Μ)

(2) 多个分离的脉冲序列 (图 3)经光谱仪仪器线型 f (Μ)卷积后为:图 4。

图 3　 (H ITRAN ) CO R 支谱线 图 4　 (实测)CO R 支谱线

对比图 1和图 2、图 3和图 4可以看出: 卷积后光谱被展宽,并且基线产生畸变,势必会影响各

谱线的相对强度。

4　去卷积
图 4是加拿大BOM EM 公司的M R 2154傅里叶变换红外光谱仪,分辨率为 1cm - 1时实测的一

氧化碳转振光谱的R 支,为了测定仪器线型 f (Μ) ,用该仪器,同样是 1cm - 1的分辨率下,我们测量

一激光脉冲光谱,并将其平移和归一化后做为仪器线型 f (Μ) ,见图 5。
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图 5　M R 2154 (1cm - 1)仪器线型 图 6　去卷积后CO R 支谱线

应用O ringin 软件对图 4和图 5数据进行去卷积运算,运算结果见图 6。

比较图 4和图 6可以看出,去卷积后基线的畸变得到了很好的矫正,谱线宽度有一定的压窄;

但谱线与图 3比仍是参差不齐,我们通过光谱拟合将其进一步的改善。

5　光谱拟合
转振光谱精细结构中的每条谱线都是一条非常尖锐的峰,由于仪器采样率低,可能使得某条本

来很强的谱线的尖峰被削掉,见图 7。

图 7　图 6中两谱线及拟合后谱线的放大 图 8　高斯拟合结果

因为谱线为高斯线型,我们利用O ringin 软件对每条谱线进行高斯线型拟合,结果见图 8,图 8

与图 4相比光谱质量得到了很好的改善,说明此处理方法是可行的。

6　结论
本文的创新点在于,结合仪器线型函数去卷积,对每条谱线进行高斯拟合,较为成功地弥补了

由于仪器采样率低而引起的谱线失真,调整了基线位置,使测量光谱更接近实际光谱,达到精确测

量的目的。
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Appl ica tion of D econvolution and F it-Gaussion
in FTIR Spectra Processing

L IU Zh i2M ing　GAO M in2Guang　XU L iang　ZHAN G T ian2Shu
(K ey L ab of E nv ironm ent O p tics & T echnology , A nhui Institu te of O p tics and F ine M echanics,

T he Chinese A cad em y of S ciences, H ef ei 230031, P. R. China)

Abstract　 T he rationale fourier transfo rm infrared spectroscopy, and the two reasons of
truncation of in terferogram ; and undersamp ling of the instrum en t w ere studied and discussed. T he
deconvo lution and fit2gaussion fo r the spectrum s w ere app lied to imp rove the spectra, in o rder to more
app roach to the actual spectrum and thus increases the accuracy fo r the m easurem en ts.

Key words 　 Fourier T ransfo rm Infrared Spectroscopy, Convo lution, D econvo lution, F it2
Gaussion.

封四:“保质、高效 ——《光谱实验室》主要特色”的附件 2

冒牌商品与“挂名主编”
　　提起冒牌货,人们都深恶痛绝。所谓冒牌货,金玉其外,败絮其中是也。随着商品经济的发展,冒牌“家

族”不断发展壮大,其子孙们在物质领域里异常活跃,在精神领域里也不甘落后。

主编者,无疑是一本书的总设计师,他的职责应是: (1) 对全书的主导思想、体系、结构,乃至主要观点提

出自己的总体设想; (2) 对作者队伍进行筛选; (3) 负责该书的统稿、修改,进行最后把关; 等等。舍此之外的

“主编”们,恐怕其中的多数不过是“挂名主编”而已!

“挂名主编”有这样两种主要表现形式:

其一,请名人当主编。

因自己的知名度不够,为了提高大作的身价,也借以提高自己,把某某名人捧到主编的位置上,自己作为

副主编出现。一些知名人士对此也津津乐道,既可以借别人的成果出风头,又可得到一笔相当可观的稿酬,高

兴了看看稿子,不高兴点头应允就是了。不费吹灰之力,何乐而不为? 这种形式的“挂名”称之谓互相利用。

其二,请某领导作主编。

近两年来,图书市场不景气,学术著作订数暴跌,一些穷秀才们既无权,又无钱,想出书比登天还难。俗话

说:车到山前必有路。秀才们想到近年来时髦起来的“挂靠”,就来个“挂靠”试试吧。请某某书记、某某局长来当

主编,既可得到一大笔科研经费,又可以通过领导机关发个文,解决发行困难,可谓一箭双雕。一些领导也可

借此往自己脸上贴贴金,以示自己尊重知识、学识渊博。这种“挂名”可称权力与知识的等价交换。

“挂名主编”名目繁多,花样不断翻新,但总归是冒牌货。在下斗胆说一句: 这是文化界的一种不正之风!

希望出版界同仁给予高度重视,也希望那些“挂名主编”们自重。

(原载 1990年 2月 21日《新闻出版报》,作者:隋新,本刊有删节)

本刊主编点评: 由此看来,历史上的司马迁真有点“迂腐”而不太识“时务”。“史记”若主动请刘彻 (汉武帝)

任主编,自己任副主编,既可以提高“史记”的身价,自己又可免遭许多麻烦 (如宫刑) ,还可捞到一大笔经费。另

一方面看来,似乎刘彻这个封建皇帝也还有一点自知之明: 他没有凭借自己的崇高皇权,暗示司马迁,应当将

“史记”的“主编”头衔让给自己,以显示“皇上”学识渊博,尊重知识,尊重人才。
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