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文章编号    2097-1842（2024）06-1340-11

基于自适应红外多波段联合光谱分析的
高精度气体浓度反演研究
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摘要：本文提出一种自适应多波段联合浓度反演算法，结合透过率稳定区间与谱宽阈值自适应选择待测气体的有效波

段；采用非线性最小二乘拟合方法对各有效波段进行浓度反演及残差分析，获得各有效波段的浓度反演结果及其权重，

通过加权平均实现待测气体浓度的精确定量分析。设计并进行实验验证，结果表明，自适应多波段联合浓度反演算法的

稳定系数达到了 0.997 6，与传统的单波段及多波段浓度反演算法相比，该反演结果的均方根误差分别降低了 64.44%和

41.52%，平均相对误差分别降低了 65.97%和 46.72%，平均绝对误差分别降低了 66.32%和 47.74%，反演精度与稳定性

得到了明显提升。
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Abstract: In this paper, we proposed an adaptive multi-band joint concentration inversion algorithm, which
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combines  the  transmittance  stable  range  and  the  spectral  width  threshold  to  adaptively  select  the  effective

band of  the measured gas.  The nonlinear  least  squares fitting method is  used to invert  the concentration of

each effective band and analyze the residual to obtain the concentration inversion results and their weights of

each effective band. The accurate quantitative analysis of the concentration of the measured gas is realized by

weighted averaging. The algorithm verification experiment is carried out. The results show that the stability

coefficient of the adaptive multi-band joint concentration inversion algorithm is 0.997 6. Compared with the

traditional single-band and multi-band concentration inversion algorithms, the root mean square error of the

inversion  results  is  reduced  by  64.44%  and  41.52%,  the  mean  relative  error  is  reduced  by  65.97%  and

46.72%, and the mean absolute error is reduced by 66.32% and 47.74% respectively. It can be concluded that

the inversion accuracy and stability are significantly improved.
Key words: effective band selection；residual analysis；weight average；adaptive multi-band joint concentra-

tion inversion

 

1    引　言

近年来，温室气体的过度排放引发了包括全

球气候异常在内的一系列严重的环境问题，因此

对温室气体及其浓度变化趋势的精确探测提出了

十分迫切的需求。傅立叶变换光谱技术（FTS）可
以获得气体的光谱信息[1-4]，可以灵敏、稳定地进

行非接触探测，还具有高光谱分辨率及高通量等

优点[5-9]，在气体浓度测量与环境气体监测等领域

发挥了重要作用[10-11]。

浓度反演是 FTS气体分析的重要一环，传统

的单波段反演算法通常仅选取单一吸收波段数据

进行浓度反演，在对浓度过高或者过低的气体进

行分析时，待测气体的饱和吸收与弱吸收均会使

某些波段的透过率偏离稳定区间，导致光谱信噪

比降低以及仪器出现非线性响应，从而降低浓度

反演精度。

为解决以上问题，研究人员将目光聚焦在多

波段联合浓度反演方面。Li等人提出了一种利

用光谱吸收峰积分面积计算 CO2 浓度的算法，

根据待测气体 CO2 红外吸收峰的位置对 1 425~
1 445  nm、 1 565~1 585  nm、 1 595~1 615  nm波段

内 CO2 的吸收光谱进行了测量，并将各波段的浓

度测量结果进行加权融合实现多波段浓度反

演[12]。Cieszczyk等人提出了一种利用开放光路

傅立叶变换红外光谱的多波段浓度反演方法，根

据各波段的谱线积分计算平均波段吸收，采用基

于神经网络的逆模型，实现气体浓度的测量 [13]。

吴时超等人通过研究在不同高度上 CO2 辐亮度

光谱值的变化差异，得到 CO2 在垂直方向的近红

外与中红外波段的权重函数，使用 SCIATRAN辐

射传输模型的权重计算模式实现波段联合。实

验结果表明，波段联合可以增加信息量并有效减

弱气溶胶散射对浓度反演的影响，提高 CO2 的反

演精度[14]。王文正等人提出了一种用于有限地下

环境甲烷排放监测的多波段红外诊断（MBID）方

法，基于气溶胶的空间分布和粉尘粒子的复折

射率，获得了矿井的大气透过率，通过选择 4个红

外波段，结合随机粒子群优化 (SPSO)算法计算了

甲烷浓度[15]。吴靖等人提出了一种利用双通道光

谱图像对气体浓度进行定量监测的方法，通过

405 mm和 470 nm双通道光谱图像的光强比之间

的关系反演 N2O浓度，减小了气溶胶、颗粒物及

其他气体成分分子的干扰[16]。

可以看出，目前多波段浓度反演方法大多是

在预设的多个固定吸收波段内对气体进行分析，

可以实现一定浓度范围内气体的高精度浓度测

量，在对浓度过高或过低的气体进行分析时，对于

某些波段透过率偏离稳定区间的问题仍然没有得

到很好解决。部分多波段浓度反演算法从各吸收

波段中选取最优波段，再利用其他波段消除气溶

胶、颗粒物以及其他气体成分分子对浓度反演的

干扰，这虽然可以有效降低反演误差，但多波段信

息未得到充分利用，反演精度仍具有提升空间。

针对当前多波段浓度反演方法所存在的问

题，本文提出一种自适应多波段联合浓度反演算

法以解决透过率偏离稳定区间的问题，提高气体

光谱反演精度与稳定性。 
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2    自适应多波段联合浓度反演算法

该算法将透过率稳定区间以及谱宽阈值作为

判定依据，对待测气体的实测透过率光谱进行有

效波段的自适应选择[17]。当具有多个有效波段时，

对各波段分别进行浓度反演与残差分析，获得其

浓度反演结果及对应权重[18-21]，通过加权平均实现待

测气体浓度的精确定量分析，算法流程如图 1所示。
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图 1    自适应多波段联合浓度反演算法流程图

Fig. 1    Flow  chart  of  adaptive  multi-band joint   concentra-
tion inversion algorithm

  

2.1    有效波段选择

通过傅立叶变换光谱仪可以获得待测气体的

实测透过率光谱 τgas，当待测气体在某些波段出现

饱和吸收时透过率接近 0，此时光谱信号较弱，受

到噪声的干扰较大，进而导致光谱信噪比降低，使

测量结果的精度受限。当待测气体在某些波段出

现弱吸收时透过率接近 1，此时光谱信号过强，进

而引发仪器的非线性响应，增加测量结果的不确

定性。因此，需要对待测气体的透过率光谱 τgas
进行有效波段的自适应选择[22]。

为了保证透过率光谱具有较高的光谱信噪比

并且避免仪器非线性响应，通常选取透过率为

0.1~0.9区域作为透过率光谱稳定区间[23]。将透

过率光谱稳定区间以及谱宽阈值作为判定依据，

对待测气体的实测透过率光谱进行有效波段的自

适应选择，其结果如式 (1)所示：

A1(τgas,0.1,0.9) < t1 < B1(τgas,0.1,0.9)
A2(τgas,0.1,0.9) < t2 < B2(τgas,0.1,0.9)

...

Am(τgas,0.1,0.9) < tm < Bm(τgas,0.1,0.9)

,（1）

其中 Am 与 Bm 为透过率等于 0.1或者 0.9的波数

位置，tm 为透过率处于稳定区间的连续波段范围。

然而，以稳定区间为判据选择的波段范围

tm 并不是可以全部用来进行高精度浓度反演的，

故需要对其做进一步选择以获得有效波段。波段

范围内的光谱数据点个数是影响浓度反演结果的

重要因素，根据相关研究可知，当光谱数据点个数

大于等于 8时，可以准确进行浓度反演[24-25]。基

于光谱数据点个数可以计算出浓度反演的谱宽阈

值（光谱数据点个数与光谱分辨率的乘积），根据

谱宽阈值对式 (1)中的波段范围 tm 进行选择，大

于谱宽阈值的波段范围为有效波段，具体计算公

式如式 (2)所示：

E(N) = {tm|(Bm−Am)≥D,m = 1,2, · · · ,N} ,（2）

其中 E(N)为有效波段的集合，D 为谱宽阈值，

N 为有效波段的个数。

当待测气体具有多个有效波段时，采用自适

应多波段联合浓度反演提高各有效波段信息的利

用率，实现高精度气体浓度反演。 

2.2    自适应多波段联合浓度反演

自适应多波段联合浓度反演是根据各有效波

段的传统单波段浓度反演结果实现的。传统单波

段浓度反演算法基于数字光谱合成校准思想实

现。其采用非线性最小二乘拟合分析方法将测量

透过率光谱与标准透过率光谱进行拟合，如果均

方差没有达到最小，则修改浓度值并重复上一步

操作，直到当二者之间的均方差最小时，此时标准

透过率光谱的浓度函数即为该有效波段的气体反

演浓度，即通过使目标函数 χ2(C)最小化寻求最优

浓度 C[26]：

χ2 (C) = argmin


Y∑

w=1

[
τgas−τcal (νw,C)

]2 ,（3）
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其中，τcal(vw, C)为标准透过率光谱，τgas 为实测透

过率光谱，Y 表示了光谱数据点的个数，vw 为光谱

中第 w 个光谱数据点所对应的波数。

标准透过率光谱是基于吸收线参数的集合得

到的。这些参数包括分子吸收线的线频 v0、谱线

强度 ST，基态能级 E0 以及与压力和温度有关的洛

伦兹半宽 αL 和高斯半宽 αG。

分子对波数 v 处的单色光学厚度 h(v)的贡献

由式 (4)给出：

h(v) = σ(v)CL , （4）

其中，σ(v)为 v 处的吸收系数，L 为气体的光程，

C 为气体的浓度。

通过与真实线型进行卷积，可以由积分谱线

强度计算出吸收系数。线型的展宽机制主要有两

种，其中多普勒展宽是由于分子随机运动引起的，

并导致高斯线型，如式 (5)所示：

fG(v) =
1
αG
√
π

e
−

(v−v0)2

α2
G , （5）

其中 αG 是半高的高斯半宽。

αG =
v0

c

√
2kBT

m
, （6）

其中，m 是分子量，T 为温度，c 为光速，kB 表示

Boltzmann常数。

压力展宽是由于碰撞扰动分子能级引起的，

并导致洛伦兹线型，如式 (7)所示：

fL(v) =

αL

π
(v− v0)2+α2

L

, （7）

其中，αL 是半高的洛伦兹半宽，与压强成正比。

在 HITRAN中给出了每条吸收线在 1 atm
压强处的洛伦兹半宽及其与温度的关系，而高

斯半宽则由温度和分子量计算获得。在室温下，

αL 的典型值约为 0.07  cm−1， αG 的典型值约为

0.003 cm−1。可见，除了在低压下，洛伦兹线型的

贡献占据主导地位，此时的卷积线型被称为 voigt
线型。

吸收系数 σ(v)是谱线强度与两种线型的卷

积，如式 (8)所示：

σ(v) = S T⊗ fL(v)⊗ fG(v) . （8）

当实验温度为室温时，线强 ST 近似等于温度

为 296 K时 HITRAN数据库给出的线强[27]。

在没有仪器线型函数的影响下，气体的透过

率可以由式 (9)表示：

τ(v) =
B′0(v)
B0(v)

= e−h(v) = e−σ(v)Co L . （9）

其中 B0 为无气体的背景光谱，B'为有气体吸收的

透射光谱。

然而在实际测量中，光谱仪会将真实光谱强

度 B0(v)与仪器线型函数 fI(v)进行卷积，得到实

测光谱强度 B(v)，如式 (10)所示：

B(v) = B0(v)⊗ fI(v) . （10）

因此，在进行非线性最小二乘拟合时，需要对

实测光谱强度进行逆卷积处理，进而通过式 (9)
获得校正后的实测透过率光谱 τ[28]。当最优浓度

C 满足式 (3)时，校正后的实测透过率光谱与标准

透过率光谱的残差平方和为：

R2
C =

Y∑
w=1

[τ−τcal (w,C)]2 =

Y∑
w=1

R2
w , （11）

R2
C

其中 w 与 Y 分别为光谱数据点序数及其个数，Rw

为各光谱数据点光谱拟合的残差值， 为所有光

谱数据点的残差平方和。

传统多波段联合浓度反演算法通常直接将各

有效波段的浓度反演结果进行求和平均来估算待

测气体的浓度，虽然相较于传统单波段浓度反演

算法可以充分利用信息，但会忽略各有效波段的

敏感性差异、信号强度以及波段之间的相关性。

为解决以上问题，本文提出自适应多波段联

合浓度反演算法，其核心思想是通过对各有效波

段非线性最小二乘回归过程中的残差进行分析，

并给各有效波段浓度反演结果分配不同的权重，

实现对各有效波段浓度反演结果的充分利用。

式 (12)为各有效波段的残差计算结果：

R2
1 =

Y1∑
w1=1

[τ1−τcal (w1,C1)]2

R2
2 =

Y2∑
w2=1

[τ2−τcal (w2,C2)]2

...

R2
n =

Yn∑
wn=1

[τn−τcal (wn,Cn)]2

, （12）
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其中 Cn 为各有效波段的浓度反演结果，τn 为各有

效波段的实测透过率，τcal(wn, Cn)为各有效波段的

标准透过率，wn 与 Yn 分别为各有效波段的光谱数

据点及其个数，Rn
2 为各有效波段非线性最小二乘

拟合过程的残差平方和。

将各有效波段的浓度反演结果进行加权平

均，可获得自适应多波段联合浓度反演结果，如

式 (13)所示：

Ĉ =
N∑

n=1

HnCn , （13）

其中 N 为有效波段的总数，Ĉ为自适应多波段联

合浓度反演结果，Hn 为有效波段的权重。

为了精确表达各有效波段非线性最小二乘

拟合过程中测量值与真实值之间差异的总体大

小，对各有效波段非线性最小二乘拟合过程的

残差平方和 Rn
2 的倒数进行归一化处理，如式 (14)

所示。

Hn =

1
R2

n
N∑

n=1

1
R2

n

. （14）

Hn 的物理意义为不同有效波段浓度反演过

程中非线性最小二乘的拟合精度，数值分布在

0到 1区间。当 Hn 为 0.5时，说明该有效波段的

拟合精度处于中等水平。当 Hn 趋近于 0时，说明

该有效波段的拟合精度较差。同理可得，当 Hn 趋

近于 1时，该有效波段的拟合精度与光谱特征

较好。

将有效波段权重 Hn 代入到式 (13)中可以得

到自适应多波段联合浓度反演结果：

Ĉ =
N∑

n=1

1
Rn

2

N∑
n=1

1
Rn

2

Cn . （15）

R2 =
(
1−
∑

(Creal− Ĉ)2
)
/
∑

(Creal−

Ĉ)2 RMSE =
[∑

(Creal−C)2/S
]1/2

MAE =
∑
|(Creal−C)|/S

MRE =
∑
|(Creal− Ĉ)/Creal|/S

为了评价自适应多波段联合浓度反演算法的

反演精度、有效性以及稳定性，本文选取决定系

数（稳定系数）

、均方根误差 、平

均绝对误差 以及平均相

对误差 作为评价指

标（其中 S 为样本数），分别对传统单波段与多波

段浓度反演算法以及自适应多波段联合浓度反演

算法进行对比评价分析。 

3    实验设计

随着城市化进程的加速和工业化水平的发

展，火力发电厂、钢铁冶炼、化工、建材等行业的

烟囱排放已成为温室气体的主要来源之一。特别

是一氧化二氮气体（N2O），其排放量持续增加，对

大气和人类健康造成严重威胁，因此对 N2O进行

准确的浓度测量具有重要意义，本文选取 N2O
作为自适应多波段联合浓度反演的实验气体。

根据火电厂所排放氮氧化物测量的相关研

究可知，N2O气体的柱浓度范围为 250  mg/m3

(5.68×103  PPM)~400  mg/m3(9.09×103  PPM)[29-30]。
为模拟排放物中 N2O气体的浓度分布，选取此浓

度范围的 N2O气体进行实验研究，图 2为实验原

理图。

 
 

Gas: N2O

Gas cell

Gas pool

Gas distribution instrument

Fixed mirror

Moving mirror

Source

Detector

Adaptive multi-band 
joint concentration 
inversion algorithm

Beam splitter

 

图 2    实验原理图

Fig. 2    Experimental principal diagram
 

搭建实验平台，选取光谱仪的型号为 Bruker
VERTEX  80v，探测器响应谱段为 2 100  cm−1~
2 600 cm−1，分辨率为 4 cm−1。根据分辨率可以计

算出有效波段选择的谱宽阈值为 32 cm−1。气体

池（Bruker, A132-2）的长度为 0.2 m，根据待测气体

柱浓度可以解算出实验气体 N2O的浓度范围为

2.8%~4.6%。通过配气仪可获得 10组不同浓度

（浓度间隔为 0.2%）的实验气体，图 3为实验装

置图。

对 10种浓度的 N2O实验气体进行有效波段

选择，获得其实测有效波段。根据待测气体的浓

度以及光程（0.2 m）获得标准透过率光谱及其理

论有效波段，对比分析实测有效波段与理论有效

波段的误差，完成有效波段选择验证实验。
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对 10种浓度 N2O气体各有效波段的非线性

最小二乘拟合过程中的残差进行计算分析，获得

有效波段权重 Hn，再通过自适应多波段联合浓度

反演算法可获得浓度反演结果。对传统单波段与

多波段浓度反演算法以及自适应多波段联合浓度

反演算法的稳定系数 R2、均方根误差 RMSE、平

均绝对误差 MAE以及平均相对误差 MRE进行

对比分析，完成对各算法的评价。

 
 

Gas cell

Gas distributor

Spectrometer

 

图 3    实验装置图

Fig. 3    Experimental device
 

在高低浓度边界选取 2.0%~2.6%以及 4.8%~
5.8%浓度的 N2O气体作为验证气体，计算其自适

应多波段联合浓度反演结果与 2.8%~4.6%浓度

N2O反演结果的相关系数，初步验证算法普适性。

为了进一步验证算法对不同种类气体的适用性，

根据火力发电厂排放污染物种类，选取 SO2 与

CO作为实验气体，分别对其自适应多波段联合

浓度反演结果进行评价，完成算法普适性的验证。 

4    实验结果与讨论
 

4.1    有效波段选择实验结果

实验室环境参数设置如下：压强 P 为 1 atm，

温度为 296 K，N2O气体的分子量为 44 g/mol，高
斯半宽 αG 与洛伦兹半宽 αL 分别为 0.002 cm−1 与

0.07 cm−1。根据光程，利用式 (4)~式 (9)，以及 10种

N2O气体的浓度可以计算出其理论透过率光谱。

利用公式 (10)对光谱仪接收到的光强进行

逆卷积处理可以消除仪器线型函数的影响，再

通过光强的比值获得校正后的实测透过率。将透

过率稳定区间 0.1~0.9以及谱宽阈值 32 cm−1 作为

判定依据，对实测透过率进行有效波段的自适应

选择。

图 4为 10种浓度 N2O气体的理论透过率光

谱与实测透过率光谱及其实测有效波段范围，其

中 (a)～(j)对应的 N2O浓度分别为 2.8%、3.0%、

3.2%、 3.4%、 3.6%、 3.8%、 4.0%、 4.2%、 4.4%、

4.6%。
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图 4    (a)~(j)分别为 10种浓度 N2O气体的实测透过率光

谱与理论透过率光谱，其中 1~2、3~4以及 5~6为实

测有效波段范围     
Fig. 4    (a) to (j)  are the measured and theoretical  transmit-

tance  spectra  of  N2O gas  with  different   concentra-
tions, where 1 to 2, 3 to 4 and 5 to 6 are the meas-
ured effective band ranges

 

对 10种浓度 N2O气体的理论透过率光谱进

行有效波段选择，将其与实测有效波段进行误差

分析，结果如表 1所示。

根据表 1可知，10种浓度 N2O实验气体的实

测有效波段与理论有效波段区间误差范围均不大

于 4 cm−1（1个分辨率），验证了有效波段选择的有

效性与稳定性。 
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4.2    自适应多波段联合浓度反演实验

根据表 1中有效波段选择的结果，4.4%与

4.6%浓度 N2O气体的实测有效波段个数为 3，其
它 8种浓度（2.8%~4.2%，浓度间隔为 0.2%）N2O
气体的有效波段个数为 2。选取 2.8%以及 4.4%

浓度的 N2O气体作为代表性气体，分别在其有效

波段进行非线性最小二乘拟合以及残差分析。

图 5(彩图见期刊电子版)为 2.8%浓度的 N2O
气体在其有效波段的光谱拟合结果及其残差

分布。
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图 5    2.8% 浓度 N2O 气体在有效波段 (a) 2 144~2 176 cm−1 及 (b) 2 519~2 600 cm−1 的光谱拟合结果及其残差分布

Fig. 5    The spectral fitting results and residual distribution of N2O gas with concentration of 2.8% in the effective band of (a) 2 144
 to 2 176 cm−1 and (b) 2 519 to 2 600 cm−1

 
由图 5可知，在有效波段 2 144~2 176 cm−1 与

2 519~2 600 cm−1 内的传统单波段浓度反演结果分

别为 2.83%与 2.72%，残差平方和分别为 0.062
与 0.126，进而可以计算出权重系数分别为 0.67
与 0.33，将其代入到自适应多波段联合浓度反演

算法中可得到浓度反演结果为 2.794%。

图 6(彩图见期刊电子版)所示为 4.4%浓度

的 N2O气体在其有效波段的光谱拟合结果及其

残差分布。

由图 6可知，在有效波段 2 144~2 176 cm−1、

2 430~2 491 cm−1 以及 2 519~2 600 cm−1 内的传统

单波段浓度反演结果分别为 4.43%、4.37%以及

4.48%，权重系数分别为 0.41、0.39以及 0.20，将
其代入到自适应多波段联合浓度反演算法中可以

获得浓度反演结果为 4.416%。

重复上述操作获得全部 10种浓度（2.8%~
4.6%，浓度间隔为 0.2%）N2O气体的单波段浓度

反演结果 Cn 及其残差分析结果，分别计算不同浓

度 N2O气体的有效波段的权重 Hn，最终获得自适

应多波段联合浓度反演结果Ĉ，再对 10种浓度

 

表 1    10种浓度 N2O气体的实测有效波段与理论有效波段及其误差分析

Tab. 1    The measured and theoretical effective bands of N2O gas with 10 concentrations and their error analysis
 

浓度 实测有效波段( cm−1) 理论有效波段( cm−1) 区间误差

2.8% 2 144~2 176, 2 519~2 600 2 141~2 173, 2 520~2 600 ≤4 cm−1

3.0% 2 144~2 176, 2 518~2 600 2 141~2 173, 2 520~2 600 ≤4 cm−1

3.2% 2 143~2 176, 2 518~2 600 2 141~2 173, 2 520~2 600 ≤4 cm−1

3.4% 2 144~2 176, 2 518~2 600 2 142~2 174, 2 520~2 600 ≤4 cm−1

3.6% 2 143~2 176, 2 519~2 600 2 142~2 175, 2 519~2 600 ≤4 cm−1

3.8% 2 144~2 176, 2 519~2 600 2 142~2 174, 2 519~2 600 ≤4 cm−1

4.0% 2 144~2 176, 2 519~2 600 2 144~2 176, 2 519~2 600 ≤4 cm−1

4.2% 2 144~2 176, 2 519~2 600 2 144~2 176, 2 519~2 600 ≤4 cm−1

4.4% 2 144~2 176, 2 430~2 491, 2 519~2 600 2 144~2 176, 2 430~2 492, 2 519~2 600 ≤4 cm−1

4.6% 2 144~2 176, 2 430~2 491, 2 519~2 600 2 144~2 176, 2 430~2 492, 2 519~2 600 ≤4 cm−1
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C̄

N2O气体各有效波段的单波段浓度反演结果进

行求和平均获得传统多波段浓度反演结果 ，如

表 2所示。
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图 6    4.4%浓度 N2O气体在有效波段 (a) 2 144~2 176 cm−1、

(b) 2 430~2 491 cm−1、(c) 2 519~2 600 cm−1 的光谱拟

合结果及其残差分布

Fig. 6    The  spectral  fitting  results  and  residual  distribu-
tion  of  N2O gas  with  concentration  of  4.4%  in  the
effective band of (a) 2 144 to 2 176 cm−1, (b) 2 430 to
2 491 cm−1, (c) 2 519 to 2 600 cm−1

 

由表 2可知，对于大多数实验气体，自适应多

波段联合浓度反演结果较传统浓度反演结果更接

近真实值，但对于个别实验气体，传统浓度反演算

法的结果更优。为了直观展示各浓度反演结果与

真实浓度值的误差， 绘制了如图 7所示的误差分

布图。

通过图 7可知，自适应多波段联合浓度反演

结果在总体趋势上更接近于真实值，但是在部分

浓度位置的反演结果误差较大。为了实现对算法

稳定性以及反演精度的总体评价，选取稳定系数

R2、均方根误差 RMSE、平均绝对误差 MRE以及

平均相对误差 MRE对各浓度反演算法进行评

价。由于在 10种浓度 N2O的各有效波段均要进

行传统单波段浓度反演，因此其样本量 S 为 22，
而自适应多波段联合浓度反演算法与传统多波段

浓度反演算法的样本量 S 为 10。表 3为 3种算法

评价结果。
  
表 2    传统单波段与传统多波段以及自适应多波段联合

浓度反演结果

Tab. 2    Inversion results of traditional single-band, tra-
ditional  multi-band,  and  adaptive  multi-band
joint concentration methods

 

真实值
传统单波段浓度

反演结果Cn C̄
传统多波段浓度

反演结果

自适应多波段联合
浓度反演结果

Hn Ĉ

2.8% C1=2.83%
C2=2.72%

2.775% H1=0.67
H2=0.33

2.794%

3.0% C1=2.93%
C2=3.13%

3.030% H1=0.78
H2=0.22

2.968%

3.2% C1=3.15%
C2=3.35%

3.250% H1=0.85
H2=0.15

3.180%

3.4% C1=3.35%
C2=3.26%

3.305% H1=0.88
H2=0.12

3.339%

3.6% C1=3.63%
C2=3.51%

3.570% H1=0.89
H2=0.11

3.616%

3.8% C1=3.83%
C2=3.89%

3.860% H1=0.78
H2=0.22

3.843%

4.0% C1=4.03%
C2=3.88%

3.955% H1=0.91
H2=0.09

4.016%

4.2% C1=4.17%
C2=4.31%

4.240% H1=0.87
H2=0.13

4.188%

4.4%
C1=4.43%
C2=4.37%
C3=4.48%

4.427%
H1=0.41
H2=0.39
H3=0.20

4.416%

4.6%
C1=4.61%
C2=4.55%
C3=4.52%

4.560%
H1=0.73
H2=0.18
H3=0.09

4.591%
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图 7    传统单波段与传统多波段以及自适应多波段联合的

浓度反演结果相较于真实值的误差分布

Fig. 7    The error distribution of the traditional single-band,
traditional multi-band, and adaptive multi-band joint
concentration  inversion  results  compared  with  the
real values

 

由表 3可知，自适应多波段联合浓度反演算

法的稳定系数 R2 达到了 0.997 6，说明本文提出
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的算法稳定性较好。与传统单波段和多波段浓度

反演算法相比，自适应多波段联合浓度反演算法

的 RMSE分别降低了 64.44%与 41.52%，MAE
分别降低了 66.32%与 47.74%，MRE分别降低了

65.97%与 46.72%，说明本文算法具有较好的反

演精度。

为了进一步验证自适应多波段联合浓度反演

算法的普适性，对 2.0%~2.6%以及 4.8%~5.8%浓

度的 N2O气体进行自适应多波段联合浓度反演，

将其结果与表 2中 2.8%~4.6%浓度 N2O气体的

自适应多波段联合浓度反演结果进行对比分析，

如图 8（彩图见期刊电子版）所示
  
表 3    传统单波段与传统多波段浓度反演以及自适应多

波段联合浓度反演算法评价结果

Tab. 3    The evaluation results of traditional single-band,
traditional multi-band, and adaptive multi-band
joint concentration inversion algorithms

 

  S R2 RMSE MAE MRE

传统单波段浓度反演 22 0.982 0 0.079 6 0.068 6 0.019 1
传统多波段联合浓度反演 10 0.992 8 0.048 4 0.044 2 0.012 2

自适应多波段联合浓度反演 10 0.997 6 0.028 3 0.023 1 0.006 5

  
Experimental results of 2.8% to 4.6%

concentration(interval 0.2%) of N2O
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图 8    自适应多波段联合浓度反演结果的分布曲线

Fig. 8    Distribution curve of adaptive multi-band joint con-
centration inversion results

 

通过相关系数对 2.0%~2.6%和 4.8%~5.8%
浓度 N2O的自适应多波段联合浓度反演结果与

先前 10种浓度（2.8%~4.6%）N2O气体反演结果

的相关强度进行评价，结果如表 4所示。

由表 4可知，2.0%~2.6%和 4.8%~5.8%浓度

N2O对应的相关系数均优于 0.999，充分说明即使

超出 N2O气体的实验浓度区间 2.8%~4.6%，自适

应多波段联合浓度反演算法仍然适用。

表 5为不同浓度 SO2 与 CO的自适应多波段

联合浓度反演算法的评价结果，其中反斜杠前的

数值为待测气体的浓度区间，反斜杠后的数值为

待测气体的浓度间隔。
 
 

表 4    不同浓度 N2O的相关系数

Tab. 4    The  correlation  coefficients  of  N2O with  differ-
ent concentrations

 

浓度 相关系数

2.0% 0.999 177

2.2% 0.999 622

2.4% 0.999 286

2.6% 0.999 139

4.8% 0.999 201

5.0% 0.999 148

5.2% 0.999 172

5.4% 0.999 379

5.6% 0.999 485

5.8% 0.999 521

 
 

表 5    SO2 与 CO的自适应多波段联合浓度反演算法评

价结果

Tab. 5    The evaluation results of CO and SO2 by adapt-
ive multi-band joint  concentration inversion al-
gorithm

 

气体 浓度\间隔 R2 RMSE MAE MRE
SO2 1%~10%/1% 0.965 2 0.039 3 0.023 7 0.017 2

CO 0.1%~1%/0.1% 0.994 3 0.020 5 0.014 7 0.006 5
 

由表 5可知，在对 CO进行自适应多波段联

合浓度反演时，算法的稳定系数 R2 为 0.994 3，优
于 SO2 的 0.965 2；RMSE、MAE以及 MRE分别

为 0.020 5、0.014 7以及 0.006 5，小于 SO2 气体的

0.039 3、0.023 7以及 0.017 2。这是因为在进行自

适应多波段联合浓度反演时，由于 SO2 与环境中

CO2 的红外吸收峰有重合，会产生光谱混叠，导致

对 SO2 气体进行反演时算法精度与稳定性降低。

而对 CO进行反演时，其红外吸收峰与环境中

CO2 的红外吸收峰仅有部分重合，故此时算法具

有较好的精度与稳定性。 

5    结　论

本文提出了一种自适应多波段联合浓度反演

算法，该算法在透过率稳定区间 0.1~0.9内及谱宽

阈值为 32 cm−1 时可实现对待测气体有效波段的

自适应选择。采用非线性最小二乘拟合方法对待

测气体各有效波段进行浓度反演以及残差分析，

获得各有效波段的浓度反演结果及其权重，通过
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加权平均实现待测气体浓度的精确定量分析。该

算法解决了定量分析过程中透过率偏离稳定区间

导致的反演精度低、稳定性差以及信息利用率低

等问题。

设计并进行了相关实验，并根据热电厂排放

污染物中 N2O的浓度分布进行了自适应多波段

联合浓度反演。实验结果表明，自适应多波段联

合浓度反演算法可以实现待测气体有效波段的准

确获取，实测与理论有效波段的区间误差在 4 cm−1

之内。该算法的稳定系数达 0.997 6，相较于传统

的单波段及多波段浓度反演算法，反演结果的均

方根误差分别降低了 64.44%与 41.52%，平均相

对误差分别降低了 65.97%与 46.72%，平均绝对

误差分别降低了 66.32%与 47.74%。该算法对于

提高反演精度及稳定性具有重要意义。

当然任何算法都存在一定的局限性，当待测

气体与环境干扰气体的红外吸收峰重合时会产生

光谱混叠，导致自适应多波段联合浓度反演算法

的精度与稳定性受到影响，需要根据环境干扰气

体的光谱特性进行干扰气体的光谱解混。
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