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小波变换用于 FTIR光谱定量分析 
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摘 要 ：傅里叶变换光谱学已经用于环境气体的定量分析中，为了保证高灵敏、精确可靠的测量结果，需要对实测光谱进 

行预处理。将小波阈值滤波算法应用于气体红外光谱分析中，以实际测量得到的气体透过率光谱为处理对象 ，首先完成 

了单组分测量光谱的小波去噪 ；其次，实现了多组分实测光谱的小波去噪与定量分析；最终可以获得气体浓度等重要的光 

谱分析结果。算法实现结果表明该方法具有良好的应用前景。 
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Quantitative Analysis of FTIR Spectra with Wavelet Transform 
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Abstract：Fourier transform infrared spectroscopy has been employed in environmental gas quantitative analysis．In order to get high sensi— 

tivity and reliable results，the me&s1．1red spectra should be preprocesc~ t．In the paper，wavelet threshold filter algorithm is applied to 

gaseous infrared spectra analysis．The measured gas transmittance spectra are taken as processed object．Firstly．the spectra of single COrn— 

ponent are de—noi：'~ t with wavelet transform．Secondly，the nleasured spectra of multiple—component&re de noLsed and analyzed Fi— 

nally，the important results such as gas concentration can be acquired．The results show that the method is good for application， 
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0 引 言 

在实际测量得到的红外光谱信号中，可能包含许 

多尖峰或突变部分，并且噪声不是平稳的白噪声，对这 

样的测量信号进行分析，首先需要作信号的预处理，将 

信号的噪声部分去除，提取有用信号，然后在此基础上 

再对光谱信号作进一步的分析[11 。由于小波变换方 

法能够同时在时域和频域对信号进行分析，能够有效 

地区分信号中的突变部分和噪声 ，从而实现非平稳信 

号的消噪 3， 。 

文中采用小波阈值滤波对含有噪声的光谱信号进 

行消噪，对消噪之后的单、多组分光谱信号运用峰值拟 

合算法实现定量分析 ]，保证不同波段光谱定量分析 

结果的一致性和准确性。 
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向为光信号处理与光通信。 

1 小波阈值滤波方法 

小波变换是傅里叶变换思想方法的发展和延拓， 

小波基的构造以及结果分析都依赖于傅里叶变换，两 

者是相辅相成的|4 J。基于小波变换的阈值滤波对光谱 

信号进行处理的过程可以按照三个步骤实现。首先， 

对测量的光谱信号进行线性的离散时间小波变换即 

DTwT；然后，对小波域的光谱信号进行线性或非线性 

处理；最后，通过计算线性逆离散小波变换即 IDwT 

得到去噪之后的光谱信号。 

假设实测光谱为叠加了加性噪声的有限长信号表 

示为： 

．)· =z +￡ i=1，⋯，N (1) 

式中Y表示含有噪声的光谱信号， 表示不含噪声的 

真实光谱 ，i表示光谱中的数据序列的序号， 表示 

叠加在真实光谱上的噪声。对矢量 Y= }和 X= 

{LT，}分别进行离散正交小波变换得到 y= Wy，x = 

Wx，其中w为离散小波变换算子。令 表示从y中对 

X的估计，则阈值去噪可以采用硬阈值或软阈值处理 
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方法，进行硬阈值处理时满足关系式： 

= Th(y = 
． 

软阈值处理时满足关系式： 

y ={ (3) 
式中阈值 t的选取与信号的长度N以及噪声方差e有 

关，硬阈值处理得到的估计信号通常会有不期望的振 

荡，而软阈值处理得到的估计信号同原始信号相比具 

有相同的光滑度，不会产生附加的振荡。 

Donoho证明，当阈值 t=￡v厂 ，估计所产生的 

估计风险最接近于理论上的最小风险。因此，当小波系 

数大于等于阈值 时，认为是信号并且按照上述关系 

保留系数；当小波系数小于阈值 ￡时，认为是噪声并剔 

除该系数。e表示噪声方差，采用最小尺度上的小波系 

数上的中位数估计可以得到噪声方差的估计值，对于 

每一个孤立尺度上的小波系数进行估计可以得到接近 

最佳的效果。在实际应用中，考虑到信号与噪声小波系 

数在不同尺度间的传播性质不同，一般情况下，信号小 

波系数的模值随着尺度的增大而增大；随机噪声的模 

值随着尺度的增大而迅速减小。因此考虑信号与噪声 

小波系数的不同特点可以进一步减小估计风险。 

以硼(m， )表示 尺度上光谱信号的二进小波 

变换值，取相邻尺度的变换值进行相关计算，定义 

OOIT( ，，z)= (m，，z)*叫(优 +1， )，计算各尺度 

与相邻尺度的oorr(m，，z)，再对其进行归一化处理： 

k( ，rt)=COlT( ，，2)· 

P硼(m)／Peorr(优)／w(优， ) (4) 

上式中P (，，1)和Pcorr(m)分别表示： 

P'w(m)：∑ ( ，，1) (5) 

Poorr(m)=∑oorr(~l， ) (6) 

根据信号成分的奇异性与随机噪声在不同尺度小 

波系数的不同性质，信号成分与噪声成分的 k( ， ) 

的模值 l k(优，，z)1分别大于1与小于l，取g(优，n) 

=1—21n l k( ，，1)I，设定新的阈值： 

T(m，，z)=e~／in N／g( ， ) (7) 

对于不同性质的含有噪声的信号可以调整 I 

足< ，，z)I的上限值和下限值得到最佳效果，根据斯 

坦无偏冒险估计(SI E)，Donoho软阈值的估计风险 

为： 

E{r1(，，T)}=r1f(f，T) (8) 

l(，，丁)=∑ (xB[ ] ) (9) 

= { _+ T (10， 

对阈值 丁的修正可以看成对噪声方差￡的修正， 

修正之后使估计的风险值明显减小 ，令 ￡ = e／g( ， 

，z)， ( )可以表示为： 

=  ≯ ，T， ， 
T = T／g(7"／'l，，z) (12) 

结果表明：当信号的幅度小于阈值 T 时，把 

g( ， )> 1的信 号的小 波系数 剔 除，产生 一 

(e／g( ，n)) 的风险；当信号的幅度大于或等于阈值 

T 时，把g(m，n)<1的噪声的小波系数保留，产生 

(e／g( ， )) +T 的风险。采用新的阈值的风险 

1(厂，丁 )小于Donoho软阈值的估计风险 l(，，T)， 

从理论上说明新的自适应阈值方法能够获得更高的精 

度。 

2 单组分测量光谱的小波去噪 

对实测的含有噪声的 H4气体透过率光谱进行 

小波分解。图 1(a)为测量得到的C2H4气体透过率光 

谱，图中光谱的基线不平坦，存在噪声的影响。对该光 

谱进行 dbl小波分解，分解尺度为 1，图 1(b)和(c)分 

别为小波分解结构的高频系数和概貌系数。对小波分 

解信号采用软阈值处理之后可以合成透过率光谱。 

3 多组分测量光谱中小波去噪与定量分析 

对于采样得到的多组分气体光谱的测量使用 

ABB Bomem公司的MB104傅里叶变换红外光谱仪， 

光谱仪内部有低噪声电平的液氮制冷型碲化铟(InSb) 

1  2  

2  
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探测器，并采用碳硅棒作为红外光源。设定光谱仪的 

分辨率为 lena 得到了多组分气体的透过率光谱如图 

3所示。 

8印  gD0 9印  1000 1060 11130 

Waventtmlz~rfcm-1 

图2 C2}{4气体透过率光谱的小波合成 

图3 含有噪声的实测光谱信号 

对上述光谱信号，利用软阈值方法去除光谱中的 

噪声，选择 db3小波进行三尺度下的小波分解，小波分 

解之后的结果如图 4所示。其中图(a)为原始的多组 

分气体透过率信号；图(b)～(d)分别为分解一至三次 

时的小波系数；图(e)为分解三次时的低频概貌。由图 

中可以看到，对原信号每分解一次，数据长度减半。多 

组分信号经过小波分解后 ，所有尺度下的小波加最大 

尺度上的尺度系数后的总长度等于原信号序列的长 

度。对图4中小波分解系数中的高频系数图 4(b)～ 

(d)作强制消噪处理，而只保留小波分解系数中的低频 

概貌图 4(e)，则重构 以后的信号虽然平滑 ，但丢失了 

局部波段的精细光谱结构，强制消噪的结果如图 5所 

示。图中各组分光谱的精细结构受到影响，其中 2050 
-- 2250cm-1波段的 CO组分光谱 的精细光谱完全丢 

失，只得到CO组分光谱的廓线。因此，为了保证在消 

除光谱噪声的同时，不改变各组分光谱的精细结构，必 

须考虑对光谱小波分解的细节部分作相应的阈值处 

理 。 

图 4 光谱信号的小波分解与处理 

waventllnbet．iota-1 

图5 强制消噪后的多组分光谱信号 

图6 合成的多组分光谱信号 

对图4中多组分光谱信号小波分解的高频细节分 

量作了软阈值处理，去除低频概貌分量中出现的干扰 

分量，再由处理之后的小波分解系数作小波合成，合成 

的过程如图6所示，图6(a)～(c)为采用软阈值算法处 

理得到的各高频细节分量，图6(d)为去除干扰分量之 

后的低频概貌分量，图 6(e)为合成的多组分光谱信 

号，将其与实测光谱图3比较，其中2300--2500 crn 

波段的干扰信号已经去除，另外干扰其它组分分析的 

(下转第203页) 
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uchar VersionEntm~；／／版本号 

uint IdEnum；／／流水号 

int IpEnum；／／IP地址 

uchar Data[20]；／做 据段 

int VerCode；／／校验代码 

CP，*pCP；／／通信协议的定义 

4 结束语 

多路信号采集器是一个具有多路信号并行采集、 

粒度计算和串行传输的信号采集和处理中间设备，介 

绍了采集器的整体结构、位操作编程技巧和统计采样 

算法思想以及协议的制定。 

目前，该多路采集器广泛应用于交通信号灯信号 

采集器、集中控电机房无线监控器和 D( 网络通信集 

+ -+ 一—+--+ 一+ 一+ —+ -+ 一·· -+ -+ —+ -+ —+ -+ -— 一 
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中临控器等领域，该产品具有经济、实用、高效和可靠 

等众多优点。 

参考文献 ： 

[1] 曹巧嫒．单片机原理及应用[M]．北京：电子工业出版社， 

2o01． 

[2] 何立民．MCS一51系列单片机应用系统设计系统配置与接 

口技术[M]．北京：北京航空航天大学出版社，2000． 

[3] 陈萌萌，邵贝贝．单片机系统的低功耗设计策略[J]．单片 

机与嵌入式系统应用 ，2006(3)：1—3． 

[4] Zurell K．嵌入式系统的c程序设计fM]．艾克武译．北京： 

机械工业出版社，2001． 

[5] 尧 鹏，谢志江，余中云．一种高精度数据采集无线传输系 

统硬件设计[J]．重庆大学学报：自然科学版，2006(4)：9— 

11． 

4 结束语 

结合 DM6446的开发经验，成功将 u—Boot移植 

到DM6446处理器上，实现 DM6446上电后 自启，并能 

够正确地引导嵌入式 Linux操作系统。该移植方式具 

有一定的通用性，可以广泛应用到其它的处理器和应 

用系统中，对嵌入式开发人员有一定的借鉴意义。 
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噪声也明显减小，对光谱利用峰值拟合算法进行定量 

分析L5 J。以滤除干扰之后的气体透过率光谱为拟合对 

象，将其与数据库中的气体分子模型光谱进行拟合，在 

算法中通过迭代使残差的加权平方和最小 ，最终获得 

气体浓度等重要的光谱拟合结果E6 J。 

4 结束语 

文中对 I：TIR实测光谱进行小波分解和软阈值去 

噪，再通过小波合成还原得到了去噪之后的透过率光 

谱信号。保证了气体在不同红外吸收波段分析的准确 

性，使含量较低的 气体的定量分析得到了保证， 

提高了检测微弱气体光谱信号的灵敏度。该方法在多 

组分痕量气体的定量分析中得到了很好的应用，在环 

境气体的光学方法监测中具有一定的应用前景。 
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