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摘要：可调谐半导体吸收光谱技术作为一种先进的光谱检测手段，已广泛应用于大气环境监测、工业过程控制等

领域，实现不同领域组分浓度、温度、压力等参数的高精度探测。技术分为直接吸收光谱技术和波长调制光谱技术，

通过选取不同的目标函数，验证拟合算法在吸收光谱技术中的可行性，两种技术均可通过构建合适的目标函数结合拟

合算法实现吸收信息的精确反演，依据物理过程建立吸收模型，分别将直接吸收技术的光强、吸光度及透过率和波长

调制光谱技术的光强及谐波信号作为拟合对象，实现了拟合参数的精确计算，从理论上验证了处理方法的准确性，扩

展了拟合算法在检测仪器开发方面的应用，为各领域的发展提供了技术保障。 
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Research on inversion algorithm of absorption spectrum based on fitting 
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Abstract: Tunable diode laser absorption spectroscopy as an advanced spectral detection method, and it has been widely 
used in atmospheric environment monitoring, industrial process control, etc. It can realize high-precision detection of 
component concentration, temperature, pressure and other parameters in different fields. The technology is divided into direct 
absorption and wavelength modulation spectroscopy technology, by selecting different objective functions, this paper verifies 
the feasibility of the fitting method in absorption spectrum technology. Both technologies can achieve accurate inversion of 
absorption information by constructing a suitable target function in combination with a fitting algorithm. The absorption model 
is established according to the physical process, and the intensity, absorbance and transmittance of the direct absorption 
technology, the light intensity and harmonic signal of the wavelength modulation spectroscopy technology are fitted as objects. 
The accurate calculation of the fitting parameters is realized, the accuracy of the processing method is verified theoretically, the 
application of the fitting algorithm in the development of testing instruments is expanded, and technical guarantee is provided 
for the development of various fields. 

Key words: Fitting; Absorption spectrum; Algorithm; Direct absorption; Wavelength modulation; Environmental 
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引  言 
针对激光气体传感需求，国内外学者研究提出了多种基于光谱学的探测方法，主要有拉曼光谱

（Raman）[1]、傅里叶变换红外光谱（FTIR）[2]、差分吸收光谱（DOAS）[3]、激光诱导荧光（LIF）[4]、

强增强吸收光谱（CEAS）[5]、腔衰荡光谱（CRDS）[6]以及可调谐半导体激光吸收光谱（TDLAS）[7]。

其中，可调谐半导体激光吸收光谱技术具有响应快、信号高保真、便于小型化、环境适应性强等特点，

已广泛应用于大气环境监测、工业过程控制、呼吸气体监测、燃烧流场诊断和溶解气体探测等领域。 
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TDLAS 技术起源于上世纪七十年代，由于缺乏可靠光源，发展较为缓慢，九十年代以后，随着

可调谐、窄线宽稳定光源的发展，TDLAS 技术获得了广泛应用。根据光源注入电流的形式该技术分

为直接吸收（DA）和波长调制（WMS），基于吸收模型的环境参数可通过直接比较实测与模拟信

号获得，利用最小二乘拟合方法得到拟合参数。TDLAS 常用 Levenberg-Marquardt（记为 L-M）方

法拟合[8]，该方法是在梯度算法（也称为最速下降法）和逆黑塞矩阵算法间平滑变动的一种非线性

最小二乘算法，具有较为理想的收敛速度和局域近似特性。算法实现过程为使残差平方和函数沿着

梯度下降的方向移动，最终得到取最小值的拟合参数。首先构造一个残差平方和函数作为目标函数，
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  ，选择合适的步长 h，代入式中计算使 F(x+h)<F(x)，多次迭代后收敛

到一个极小值，最后一次迭代即可得到参数值。L-M 算法已在吸收光谱领域广泛应用，现有应用以直

接吸收技术中的吸光度拟合为主，本文延伸拟合算法的目标函数，根据物理过程建立精确的分子吸收

模型，使目标函数的选择更为灵活，扩展拟合算法在吸收光谱领域的应用。 

1  理论基础 
TDLAS 技术原理如图 1 所示，一束激光穿过待测区

域打到探测器上，当出光频率等于介质中某分子的共振频

率时，光子被吸收，入射光强由于吸收变弱，根据注入电

流的形式分为直接吸收和波长调制技术。 
吸收光谱遵循 Beer-Lambert 定律，对于单条吸收线的

积分吸光度可表示为 
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式中，I0和 It分别为吸收前后的光强，A为积分吸光度， ( ) 
为线型函数，在全频域积分等于 1，P 为测量区域总压，

为目标分子体积分数，L 为有效吸收光程，S(T)为温度 T 下

的吸收线线强。 
直接吸收技术所用光源工作时重复扫描吸收谱线，获取完整吸收信息，波长调制技术在直接吸收

基础上叠加高频调制信号，波长被调制时，其强度也被调制，并且强度的变化超前频率变化，被调制

的激光器出光频率及强度的时间响应可表示为 
 ( ) cos( )t a t     （2） 
 0 0 0 1 2 2( ) [1 cos( ) cos( )]I t I i t i t         （3） 

其中， 是激光器出光中心频率，a 为调制深度， 2πf  是角频率； 0I 表示激光器中心频率平均

出光强度，i0 和 i2 为归一化后的线性和非线性调制幅度， 1 和 2 分别为对应的线性和非线性延迟相位，

被调制后的光经吸收介质后的透射光强可表示为 
 0( ) ( ) ( + cos( ))tI t I t a t     （4） 

由于 ( )t 是时间 t 的偶函数，故其透过率 也是时间 t 的偶函数，透过率的傅里叶展宽形式可表

示为 
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其中，傅里叶展开的系数为 
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图 1  TDLAS 技术原理 
Fig. 1  The diagram of TDLAS technology
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其中， t  ，处理吸收信号用到的 L-M 拟合利用测量值与模拟值对应点的差值平方和作为目标

函数，根据该值确定收敛条件，配合设定初值及计算的迭代方向和步长，以得到最优拟合参数，待拟

合参数为积分吸光度 A、吸收中心 0 、高斯展宽 D 以及压力展宽 C 。根据相关理论，直接吸收和

波长调制均可通过拟合获得某条吸收线的积分吸光度，用于反演测量环境参数。 

2  模型建立及吸收信息传递 
TDLAS 技术目标分子吸收信息的传递过程，如图 2 所示。 

根据分子吸收物理过程，模拟吸收信息首先反映到吸光度，再通

过透过率反映到光强信号；对于波长调制技术，再将吸收信息转移到

高频谐波信号，根据工程经验，光强的噪声水平估计设为千分之五，

以贴近实际吸收。由于高斯展宽 7
07.1632 10D

T
M

    ，其中， 0

表示吸收中心，T 表示温度，M 表示分子摩尔质量，对于选定的目标

分子，同一温度下，扫描范围跨度不大的情况可认为高斯展宽为常数，

拟合时不作为拟合参数，通过改变积分吸光度、吸收中心及压力展宽，

使拟合目标函数无限接近模拟结果，使其收敛，得到拟合变量，用于

流场参数反演。 

3  拟合验证 
3.1  直接吸收 

吸收模型选择 H2O 作为目标分子，选取 HITRAN 数据库[9]中两条常温常压环境较强的吸收线，谱

线参数如表 1 所示。 
 

表 1  所选吸收谱线参数 
Table 1  The parameters of the selected absorption line 

吸收中心 
（cm–1） 

线强 
（cm–2·atm–1） 

空气展宽系数

（cm–1/atm）

自展宽系数

（cm–1/atm）

低态能级

（cm–1）

温度依赖系数 
（for  air0） 

压力频移系数

（cm–1/atm）

7183.016 1.02E–02 0.101 0.492 134.9016 0.69 –0.0111 

7185.597 1.97E–02 0.0421 0.195 1045.058 0.62 –0.01346 
 

激光器扫描频率为 1kHz，扫描范围为 7182cm1~ 
7187cm1，采样率为 10M/s，根据工程经验，激光器噪声水

平设为扫描平均强度的 1%，预设环境参数分别为：压强

P=1atm，组分浓度 3%，有效光程 L=100cm，温度 T=296K，

激光器出光强度和频率随时间的变化如图 3 所示。 
在单个扫描周期内，根据时序出光强度变大而频率减

小，重复扫描吸收谱线获得完整吸收，根据所选扫描范围，

包含两条水汽吸收谱线，当以吸收后的光强直接作为拟合对

象时，拟合结果如图 4 所示，绝对残差数量级为 1016，满

足设置的收敛条件。 
直接吸收技术在实际应用时，难以实时获取无吸收光强，以光强为目标的拟合依赖于精确的光强-

时间响应。对吸收光强信号根据公式（1）处理得到吸光度，以吸光度为目标函数拟合，其结果如图 5

 
 

图 2  吸收信息传递过程 
Fig. 2  The schematic diagram 

of absorption information  
transmission process 

 

 

图 3  光强及频率的时间响应 
Fig. 3  The time response of light  

intensity and frequency 
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所示，经过迭代同样能够满足收敛条件。 
 

 
 

图 4  直接吸收光强拟合结果 
Fig. 4  The intensity fitting result  

of direct absorption 

 
 

图 5  直接吸收吸光度拟合结果 
Fig. 5  The absorbance fitting result  

of direct absorption 
 

与吸光度类似，当拟合透过率时，其结果如图 6 所示，拟合残差与对吸光度拟合相当。 
3.2  波长调制 

波长调制用到的调制信号频率为 200kHz，调制深度设为 0.05cm1，根据相关研制经验，强度变化

超前频率变化的相位设为1.138π ,在同样的随机噪声水平，当选择以波长调制的光强直接作为拟合对

象时，其结果如图 7 所示，与直接吸收类似，同样可以获得理想的拟合结果。 
 

 
 

图 6  直接吸收透过率拟合结果 
Fig. 6  The transmittance fitting result  

of direct absorption 

 
 

图 7  波长调制光强拟合结果 
Fig. 7  The intensity fitting result of  
wavelength modulation spectroscopy 

 
当以调制的谐波为拟合对象时，利用软件解调方式获得谐波信号，能够避免硬件解调功能单一、

漂移的问题。根据波长调制理论，单通道解调的信号与参考信号初始相位有关，本文中的解调均为双

通道解调方式，避免引入更多误差。波长调制技

术相对直接吸收更为复杂，利用谐波信号反演环

境参数的本质是将吸收信息转移到高频部分，能

够有效抑制噪声，提高信噪比，不需要基线，对

信号整体偏置及慢变信号不敏感；同时，根据调

制理论，当测量区域不存在吸收分子时，存在零

吸收背景，并且随着调制深度增加，非线性调制

深度变大，此时需要扣除背景，扣除方式按照分

通道单独扣除方式。利用扣除背景后的 2 次谐波

信号作为拟合对象的结果如图 8 所示。 
当测量环境比较恶劣，比如煤气化炉、各种

推进系统等，由于光束偏折、窗片污染及粒子散射使信噪比进一步降低。在原装置不变前提下，利用

1 次谐波对 2 次进行归一化，不仅可以提高信噪比，同时消除光源和探测器的共模噪声以及其他非共

振传输损耗带来的影响。利用扣除背景的 1 次谐波归一化的 2 次谐波的拟合结果如图 9 所示。 

 

 
 

图 8  波长调制 2 次谐波拟合结果 
Fig. 8  The second harmonic result of  
wavelength modulation spectroscopy 
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图 9  波长调制 2f/1f 拟合结果 
Fig. 9  The 2f/1f fitting result of wavelength modulation spectroscopy 

4  结果与分析 
根据输入条件计算的拟合参数“真值”与拟合结果，如表 2 所示。 

 

表 2  拟合参数对比 
Table 2  Comparison of fitting parameters 

参数 
拟合参数

输入值 
DA 光强 
拟和结果 

DA 吸光度

拟合结果

DA 透过率

拟合结果

WMS 光强

拟合结果

WMS-2f 
拟合结果 

WMS-2f/1f 
拟合结果 

A1 0.030600 0.029856 0.030608 0.030608 0.028832 0.030712 0.030608 
01  7183.016 7183.016 7183.016 7183.016 7183.016 7183.016 7183.016 

1C  0.22546 0.22428 0.22546 0.22546 0.22432 0.22466 0.22546 
A2 0.05921 0.0585 0.05921 0.05921 0.0602 0.05921 0.05921 

02  7185.597 7185.597 7185.597 7185.597 7185.597 7185.587 7185.597 

2C  0.093374 0.092890 0.093374 0.093374 0.093556 0.093462 0.093374 
 

根据拟合结果可知，直接吸收技术分别以光强、吸光度及透过率作为拟合对象时，均可得到理想

的拟合参数，在理论上验证了可行性，但是应用于实际检测仪器时，很难获得除了目标分子吸收以外

完全相同的无吸收光强信号，因此，利用光强拟合的应用范围受到了极大限制。对光强信号的进一步

处理可以减小噪声的影响，同时，不依赖于直接测量的无吸收光强信号，但增加了计算量并提高了对

硬件的要求。同样，拟合结果在理论上验证了拟合算法在波长调制技术上的应用，波长调制技术直接

拟合光强存在同样问题，应用领域被不断限制，调制技术的目的即为抑制噪声、提高信噪比，扣除背

景的 2f/1f 信号受到的关注越来越多，基于此线型的拟合必将应用于越来越多的检测仪器。 

5  结束语 
经过 40 多年的发展，TDLAS 技术已成为一种成熟的光谱检测技术，同时，相关硬件如光源。探

测器等不断发展，必将使其应用范围越来越广泛。本文以分子光谱吸收原理为基础，选取水汽的两条

吸收谱线作为研究对象，从理论上验证了拟合算法用于 TDLAS 技术反演环境参数的可行性，直接吸

收技术和波长调制技术可根据实际应用环境选择，同时选取最佳拟合对象。基于 TDLAS 的拟合算法

必将朝着更加成熟的方向发展，以满足各领域应用需求，并发挥越来越大的作用。 
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