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基于 TDLAS 的甲烷和乙炔同时测量技术研究 

摘 要 

甲烷(CH4)和乙炔(C2H2)作为典型的碳氢化合物，在工业生产和

能源领域具有重要应用。其中，CH4 是天然气的主要成分，广泛应

用于燃料供应和化工生产；C2H2 是重要的化工原料，在焊接、切割

及有机合成等工业过程中发挥关键作用。然而，二者均具有较低的

爆炸极限(CH4约 5-15%, C2H2约 2.5-81%)，且在许多实际工业环境中

常共存于同一生产系统中，存在较高的安全隐患。因此，开展 CH4

和 C2H2 的高灵敏度同时测量研究，实时监测其浓度变化，对于工业

安全预警和泄漏监测具有重要意义。 

可调谐二极管激光吸收光谱技术(TDLAS)作为一种先进的气体

检测方法，凭借其非接触测量、快速响应和强抗干扰能力等特点，

广泛应用于痕量气体检测领域。然而，在实际测量中，TDLAS 通常

仅能测量特定波数范围内对应的单一气体分子，存在检测局限性。

同时，环境噪声等外界因素的干扰也会降低其检测精度，进而影响

气体测量的准确性。本文针对 TDLAS 气体检测系统的性能提升以及

多组分检测问题开展研究，提出了一种 CH4/C2H2 双气体同时检测系

统以及一种基于神经网络模型增强的 CH4 检测系统。实验结果表明，

所提出的方法在检测精度和系统稳定性方面均表现出良好的性能。

本文主要工作内容如下： 
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(1) 设计了一种基于时分复用(TDM)和直接吸收光谱(DAS)的紧

凑型 CH4/C2H2 气体检测系统。系统以中心波长为 1653.72 nm 和

1533.46 nm 的分布式反馈(DFB)激光器作为光源，通过基于比例-积

分-微分(PID)反馈控制的波长稳定技术有效抑制激光波长漂移。同时，

引入 H 无穷(H∞)滤波算法显著降低系统噪声干扰。Allan 方差分析显

示，在最佳积分时间 556 s 和 312 s 时，CH4和 C2H2的检测极限分别

为 39.9 ppb 和 47.3 ppb。 

(2) 提出了一种基于神经网络的气体分析模型，通过神经网络滤

波器(NNF)和网络浓度预测器(NCP)从噪声污染的气体透射光谱中提

取有效吸收信息，并实现对气体浓度的准确预测。实验结果表明，

NNF 在滤波性能上优于传统数字滤波算法，信噪比(SNR)较原始光

谱提升了 2.58 倍；同时，NCP 在浓度测量方面较传统吸光度积分法

表现出更高的准确性，其平均绝对误差(MAE)和平均相对误差(MRE)

分别降低至 1.29 ppm 和 2.05%。 

 

关键词：DFB 激光器，TDLAS，性能提升，甲烷，乙炔，神经网络 
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RESEARCH ON SIMULTANEOUS MEASUREMENT 

TECHNOLOGY OF METHANE AND ACETYLENE 

BASED ON TDLAS 

ABSTRACT 

As typical hydrocarbons, methane (CH4) and acetylene (C2H2) have 

important applications in industrial production and energy. Among them, 

CH4 is the main component of natural gas, which is widely used in fuel 

supply and chemical production; C2H2 is an important chemical raw 

material, playing a key role in industrial processes such as welding, cutting 

and organic synthesis. However, both of them have low explosion limits 

(about 5-15% for CH4 and 2.5-81% for C2H2) and often coexist in the same 

production system in many practical industrial environments, which poses 

a high safety hazard. Therefore, it is of great significance to carry out 

research on the simultaneous measurement of CH4 and C2H2 with high 

sensitivity and real-time monitoring of their concentration changes for 

industrial safety warning and leakage monitoring. 

Tunable Diode Laser Absorption Spectroscopy (TDLAS), as an 

advanced gas detection method, is widely used in the field of trace gas 

detection by virtue of its non-contact measurement, rapid response, and 

strong anti-interference capability. However, in practical measurements, 

TDLAS is usually only able to measure a single gas molecule within a 
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specific wave number range, which has detection limitations. In addition, 

the interference of external factors such as environmental noise can also 

reduce its detection accuracy, which in turn affects the accuracy of the 

measurement. In this paper, a CH4/C2H2 dual-gas simultaneous detection 

system and a CH4 detection system based on neural network model 

enhancement are proposed for the performance enhancement of TDLAS 

gas detection system and multi-component detection challenges. The 

experimental results show that the proposed methods exhibit good 

performance in terms of detection accuracy and system stability. The main 

work of this paper is as follows: 

(1) A compact CH4/C2H2 gas detection system based on time-division 

multiplexing (TDM) and direct absorption spectroscopy (DAS) was 

designed. A distributed feedback (DFB) laser with center wavelengths of 

1653.72 nm and 1533.46 nm is used as the light source, and the laser 

wavelength drift is effectively suppressed by a wavelength stabilization 

technique based on proportion-integral-differential (PID) feedback control. 

Meanwhile, the introduction of the H infinity (H∞) filtering algorithm 

significantly reduces the system noise interference. Allan analysis of 

variance shows that the detection limits of CH4 and C2H2 are 39.9 ppb and 

47.3 ppb, respectively, when the optimal integration time is 556 s and 312s. 

(2) A neural network-based gas analysis model is proposed to extract 

effective absorption information from noise-polluted gas transmission 
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spectra by a neural network filter (NNF) and a network concentration 

predictor (NCP), and to realize accurate prediction of gas concentration. 

The experimental results show that the NNF outperforms the traditional 

digital filtering algorithm in filtering performance, and the signal-to-noise 

ratio (SNR) is improved by a factor of 2.58 compared with the original 

spectra; meanwhile, the NCP exhibits higher accuracy than the 

conventional absorbance integration method in concentration 

measurement, and its mean absolute error (MAE) and mean relative error 

(MRE) are reduced to 1.29 ppm and 2.05%, respectively. 

Xu Dingli (Electronic Information) 

Supervised by Prof. Ge Qiang, Hao Wenliang 

 

KEY WORDS: DFB Laser, TDLAS, Performance improvement, methane, 

acetylene, neural network  
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第 1 章 绪论 

1.1 研究背景与意义 

及时、准确地监测生产和生活环境中的气体浓度，对于保障人民生命财产

安全、促进国家经济发展以及保护自然环境具有重要意义。近年来，多起重大

安全事故的发生均是由于对生产环境中危险气体的含量检测迟缓或不准确导致

的。随着经济和工业的快速发展，作为能源和生产原料的易燃易爆气体使用量

持续增加，随之而来的安全隐患也日益凸显。开发具有高灵敏度、快速响应且

准确可靠的气体检测系统[1-5]，实时监测危险气体含量，对于保障煤炭、化工等

高风险产业的安全至关重要。同时，这些行业生产中排放的污染性气体也会对

大气环境造成破坏，危害人类生存环境。实时的气体泄漏和排放情况监测，不

仅有助于确保工厂安全生产，还能为环境保护提供重要的数据支持。 

甲烷(CH4)和乙炔(C2H2)是两种常见的易燃易爆气体，具有较高的安全风险。

其中，CH4是煤矿中瓦斯的主要成分，占比约 83-85%，当其浓度超过爆炸下限

(5%左右)时，遇明火极易发生爆炸，严重威胁煤矿生产安全和人员生命安全。

此外，CH4 还是一种温室气体，在全球温室效应中约有 20%的增温效应是由其

引起的。因此，准确监测 CH4 浓度对于气候变化研究和工业安全管理均具有重

要意义[6,7]。C2H2 是工业生产中的重要有机原料，常温常压下无色无味，但化学

性质极其活泼，且爆炸浓度范围较广(约 2.5-81%)，在空气中一旦遇到火源就可

能发生爆炸。因此，在工业生产现场，特别是高风险区域内，对 C2H2进行实时

在线检测是预防安全事故的有效手段[8,9]。另一方面，CH4和 C2H2还都是变压器

绝缘油中常见的故障气体。CH4 浓度的异常升高通常预示着低温故障的发生，

而 C2H2的产生则往往与高温故障或电弧放电有关。通过同时监测这两种气体的

浓度变化，可以更加准确地判断变压器故障类型和严重程度，从而及时采取有

效的维护措施[10,11]。 

随着科技的进步，气体检测技术不断发展。目前常用的气体检测方法主要

有：电化学检测法[12,13]、催化燃烧法[14,15]、气相色谱法[16,17]和激光吸收光谱法
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[18-21]。电化学检测法通过检测气体与电极发生化学反应时所产生的电流信号来

反演气体浓度，具有成本低、灵敏度高和选择性好的特点，但检测范围相对较

窄，且由于电解液反应的限制，响应时间存在一定的局限性。催化燃烧法基于

气体燃烧所引起的温度变化来反演气体浓度，响应速度较快，但容易受到其他

化学物质的干扰，特别在低氧环境下，检测存在较大的误差。气相色谱法具有

出色的分离能力，能够对不同种类的气体进行定量分析，检测精度较高。但是，

该方法需要在实验室进行取样和分析，响应时间较长，无法满足气体实时监测

的需求。相比之下，激光吸收光谱法基于气体分子对特定波长光的吸收特性，

依据朗伯-比尔定律[22,23]进行气体浓度反演，具有高分辨率、高选择性、快速响

应和非接触测量等优势。近年来，随着激光技术的不断进步，基于激光吸收光

谱的气体检测技术在灵敏度、稳定性和可靠性方面都得到了显著提升，已广泛

应用于工业安全和环境监测领域，并朝着更高灵敏度和更高精度方向持续发展。 

1.2 激光吸收光谱技术 

激光吸收光谱技术作为一种非接触式检测方法，根据检测原理的不同，可

以分为直接测量和间接测量两种类型。直接测量方法基于光的吸收现象，通过

检测激光经过气体介质前后的光强变化，测定目标气体的相关信息；而间接测

量方法则利用光被吸收时诱发的各种物理效应(如声波信号)进行定量分析。常

见的激光吸收光谱技术包括可调谐二极管激光吸收光谱技术(TDLAS)[24-26]、腔

衰荡光谱技术(CRDS)[27-29]、积分腔输出光谱技术(ICOS)[30-32]、光声光谱技术

(PAS)[33-35]和石英音叉增强光声光谱技术(QEPAS)[36-38]。 

1.2.1 可调谐二极管激光吸收光谱技术 

可 调 谐 二 极 管 激 光 吸 收 光 谱 技 术(Tunable Diode Laser Absorption 

Spectroscopy, TDLAS)是一种基于半导体激光器窄线宽与波长可调谐特性的气体

检测技术。该技术通过调谐激光器的驱动电流和工作温度，改变其发射波长，

从而实现目标气体吸收线的高分辨率扫描。根据调制方式的不同，TDLAS 技术

分为直接吸收光谱(DAS)和波长调制光谱(WMS)： 

(1) 直接吸收光谱(Direct Absorption Spectroscopy, DAS) 
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DAS 通过测量激光穿过气体介质后透射光强相比于入射光强的衰减程度，

实现目标气体的定量分析。其基本结构通常包括激光器、样品吸收池、光电探

测器以及相关的控制和数据采集设备，典型结构如图1-1所示。在检测大气中浓

度较低的痕量气体时，通常采用 Herriott 型或 White 型多通吸收池，将有效吸收

光程扩展至 10-100 m 量级，从而提高检测灵敏度。 

Function Generator

Laser Controller Laser Absorption Cell Photodetector

DASPersonal Computer

Triangle Wave

 

图 1-1 DAS 气体检测系统示意图 

(2) 波长调制光谱(Wavelength Modulation Spectroscopy, WMS) 

WMS与 DAS在基本原理上类似，但 WMS通过在激光驱动电流上叠加高频

调制信号(典型频率为 1-10 kHz)，使激光发射波长在目标气体吸收谱线附近进行

小幅度周期性调制。其核心思想是利用波长调制将吸收信号从基频转移到高频，

再通过锁相放大器(Lock-in Amplifier, LIA)对吸收信号进行提取和解调，从而获

得谐波分量(通常为 2f)。这种方法可以有效抑制低频噪声，提高检测灵敏度。

但实验装置相对复杂，对系统的稳定性要求较高，典型的结构如图 1-2 所示。 

Function Generator

Laser Controller Laser Absorption Cell Photodetector

Lock-in Amplifier

Reference Signal

Sine WaveTriangle Wave

WMSPersonal Computer
 

图 1-2 WMS 气体检测系统示意图 
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1.2.2 腔衰荡光谱技术 

腔衰荡光谱技术(Cavity Ring-down Spectroscopy, CRDS)是一种基于光学谐振

腔的气体检测方法。其核心原理是采用由两个或多个高反射率(通常反射率

≥99.99%)反射镜构成的光学谐振腔，将光束在腔内的有效吸收光程扩展至 km量

级，从而显著提升检测灵敏度。CRDS 的典型结构如图 1-3 所示，在测量过程中，

当脉冲激光入射至谐振腔后，受高反射镜的约束作用，光束在镜面间经历多次

往返反射，形成持续的光传播状态。当激光源关闭后，谐振腔中的光强不再受

外部激光激励，而是依靠高反射镜的反射作用逐渐衰减。此时，光强会随着时

间呈指数衰减，衰减速率由谐振腔的品质因数(Q 值)和腔内气体介质的吸收特性

共同决定。通过精确测量光强在谐振腔内的衰减时间(即衰荡时间 )，CRDS 可

以实现对气体介质吸收系数的定量分析。 

CRDS

Laser Controller Laser PhotodetectorRing-down cavityMirror Mirror

d

Function Generator Personal Computer

Square Wave

 

图 1-3 CRDS 气体检测系统示意图 

1.2.3 石英音叉增强光声光谱技术 

光声光谱技术(Photoacoustic Spectroscopy, PAS)是一种基于光声效应的气体

检测技术。当特定波长的光被气体分子吸收后，分子跃迁至激发态，并通过分

子碰撞等非辐射跃迁过程将吸收的光能转化为热能，导致气体局部温度周期性

的升高和降低。这种周期性的温度变化会引起气体体积的微小波动，从而产生

可检测的声波信号。由于测量中使用的是经过调制的光源，产生的声波频率与

调制频率相匹配。通过高灵敏度麦克风等声波探测器捕获声波信号并分析其幅
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值，可以推算出气体介质浓度。PAS 的显著优势在于其对光源强度波动的不敏

感性，这使得它在复杂环境或高背景噪声的场景下具有优异的抗干扰能力。 

石英音叉增强光声光谱技术(Quartz Enhanced Photoacoustic Spectroscopy, 

QEPAS)是 PAS 的一种改进方法。该技术通过采用具有高品质因数的石英音叉作

为声波检测元件，有效提高了系统的检测灵敏度和背景噪声抑制能力。与传统

的麦克风或压电探测器不同，石英音叉仅对特定频率的声波信号具有强烈的共

振响应。因此，QEPAS 可以只响应特定频率的声波信号，而对宽频带的背景噪

声几乎不敏感。这种频率选择性使得 QEPAS 可以在极低浓度下(ppb 或更低)实

现高灵敏度的检测，典型的 QEPAS 结构如图 1-4 所示。 

Function Generator

Laser Controller Laser

Lock-in Amplifier

Reference Signal

QEPAS

Quartz Tuning Fork

Personal Computer

Sine WaveTriangle Wave

 

图 1-4 QEPAS 气体检测系统示意图 

1.3 可调谐二极管激光吸收光谱研究现状 

自 TDLAS技术问世以来，随着激光技术的不断进步，半导体激光器、量子

级联激光器等新型光源的迭代发展，TDLAS 技术在气体检测领域的应用日益广

泛。在此背景下，国内外诸多研究学者围绕 TDLAS技术展开了深入的探讨与研

究，推动基于此技术的气体检测系统朝着一体化、小型化以及多气体方向发展。 

1.3.1 国外研究现状 

国外对于 TDLAS技术的研究始于 20世纪 70 年代。1970年，美国麻省理工

学院的 E. D. Hinkley[39]首先提出了 TDLAS 技术，并通过电流可调谐的二极管激

光器实现了 SF6和 CO2在 10.6 μm附近吸收谱线的精确测量。1978年，加拿大麦
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克马斯特大学的 J. Reid等人[40]在 TDLAS技术的基础上，采用 White型多通池，

实现了对 SO2 等气体的 ppb 级浓度检测。并通过小样本池对系统进行校准，解

决了不同气体分子间的干扰问题。1987 年，加拿大的 Geoffrey W. Harris 等人[41]

利用 TDLAS技术，对柴油发动机尾气中的 NO2和 HNO3进行了实时测量，并在

采样线上安装特氟龙过滤器以保护光学元件免受尾气颗粒物的影响。1996 年，

美国陆军研究实验室的 Robert G. Daniel 等人[42]基于 TDLAS 技术，对低气压预

混火焰(CH4@O2@Ar)进行了诊断研究，并通过 CO 双线测温法测量了火焰的温

度分布。2006 年，荷兰奈梅亨·拉德堡德大学的 B. W. M. Moeskops 等人[43]使用

连续波量子级联(QCL)激光器，结合 WMS 技术，实现了对 NO 的 ppb 级浓度检

测。2014 年，印度国防生物工程与电子医学实验室的 S. Neethu 等人[44]研究了基

于 WMS 的氧气测量技术，通过对比分析三种谐波检测方法(仅 2f，2f+4f，

1f+2f)，验证了 1f 归一化 2f 法在抗干扰性能和无需校准方面的明显优势。2019

年，俄罗斯莫斯科工程物理学院的 S V Kireev 等人[45]提出了一种新的信号处理

方法，将 Wiener 滤波算法应用于同步检测技术获得的实验信号，在线测量人体

呼出气体中 13CO2和 12CO2的混合物，显著提高了气体的测量精度。2021年，沙

特阿拉伯的 Abdulaziz Aljalal等人[46]开发了一种用于检测 NO2的新方法。该方法

使用可调谐多模蓝光二极管激光器，通过测量激光驱动电流函数下的传输特性，

准确测量了 NO2的吸收信号。2022 年，韩国的 Sunghyun So 等人[47]提出了一种

改进的 DAS，通过结合波分复用技术，实现了对预混 CH4/空气火焰中 OH 自由

基浓度、H2O 浓度和温度的同时测量。2023 年，英国克兰菲尔德大学的

Nicholas M. Davis 等人[48]开发了一种紧凑型 CH4 传感器。该系统采用有效光程

为 70.1 cm 的积分球和发射波长为 3.313 μm 的带间级联(ICL)激光器，在 0-50 

ppm 的 CH4 浓度范围内展现出良好的线性响应特性。2024 年，丹麦技术大学的

A. S. Ashik 等人[49]开发了一种基于近红外二极管激光器的集成路径多气体传感

器，该系统采用模块化结构设计，通过基于光纤耦合微机电系统光开关完成多

激光源的无缝切换，实现了 CO2、CH4 和 C2H2 浓度的实时准确测量。实验结果

显示，该系统对 CO2、CH4和 C2H2的检测灵敏度分别达到了 0.5 ppm、3 ppb 和

2 ppb。 



安徽工程大学硕士学位论文 

 

 

7 

 

1.3.2 国内研究现状 

国内对于 TDLAS技术的研究虽起步较晚，但经过二十多年的快速发展，已

在理论创新与工程应用领域取得了一系列标志性成果。2003 年，中国科学院安

徽光机所的高晓明等人[50]基于 TDLAS 技术，成功实现了对 CO2分子在 1.57 μm

附近的高灵敏度吸收探测，获得的最小可探测吸收为 8.6×10-5，对应 500×10-6 m-

1 的探测灵敏度。2006 年，华南理工大学的李坤颖等人[51]利用 MATLAB 的动态

仿真工具 SIMULINK，建立了基于 TDLAS的 CO和 CO2浓度和温度系统的仿真

模型，并验证了 TDLAS 动态参数快速测量系统的正确性与可行性。2009 年，

中国科学技术大学的祝玉泉等人[52]开发了一种基于TDLAS技术的城市天然气管

道泄漏检测系统，通过发射波长为 1.65 μm 的分布式反馈(DFB)激光器和 White

型多通池，实现了对天然气泄漏的高灵敏度检测和定位。2012 年，天津大学的

邹得宝等人[53]研究了数字滤波算法在TDLAS逃逸氨检测中的应用，比较了五种

数字滤波算法在改善原始光谱方面的效果。2015 年，香港中文大学的任伟等人

[54]开发了一种 H2CO 痕量气体传感器，采用发射波长为 3.6 μm 的 ICL 激光器，

结合一种紧凑的多通池(7.6 cm 物理长度/3.75 m 有效光程)，实现了对 H2CO 的高

灵敏检测。2018 年，太原科技大学的李传亮等人[55]开发了一种基于 WMS 技术

的 CO 与 CO2 同时测量方法。2020 年，安徽大学的刘宁武等人[56]开发了一种基

于中红外和近红外激光混合的 TDLAS多气体光谱测量系统，通过将发射波长为

4.56 μm 的 QCL 激光器和 1.653 μm 的 DFB 激光器同时耦合到多通池，实现了对

大气中 CO，N2O 和 CH4 气体的同时测量。2021 年，山西大学的卫婷婷等人[57]

开发了一种基于微型多通池和石英音叉热探测器的手掌大小 CH4 传感器，通过

将 DFB 激光器与微型多通池和石英音叉热探测器相结合，实现了 CH4的高灵敏

度检测。2022 年，山东大学的田遴博等人[58]提出了一种基于神经网络滤波器辅

助的近红外 CH4传感系统，该系统将神经网络算法与传统 DAS 技术相结合，有

效降低了 DAS 在实际应用中的噪声干扰问题，提高了 CH4检测的灵敏度和稳定

性。2023年，中国石油大学(华东)的李国林等人[59]开发了一种用于大气中CO检

测的中红外遥感传感器。该系统采用直径为 250 mm的菲涅耳透镜实现了大面积

信号收集，并通过激光波长锁定技术，有效降低环境温度变化引起的波长漂移



安徽工程大学硕士学位论文 

 

 

8 

 

问题。2024 年，吉林大学的常志勇等人[60]开发了一种基于长光程吸收光谱技术

的近红外 DFB 传感器，实现了大气中 CH4、CO2和 O2的同时测量。该系统采用

光纤开关和时分复用技术依次扫描各目标气体的吸收谱线，并通过激光功率波

动校正方法，进一步提高了系统的精度和准确性。 

1.4 本文主要研究内容与章节安排 

本文围绕基于 TDLAS的气体检测系统性能优化和多组分测量展开研究。全

文共分为五个章节，具体内容安排如下： 

第一章 绪论。本章探讨了 CH4和 C2H2气体浓度监测在工业安全、环境保护

等领域的重要性，并通过比较分析电化学检测、催化燃烧、气相色谱等气体检

测技术优缺点；突出了激光吸收光谱技术的优势。此外，本章还介绍了 TDLAS

等典型激光吸收光谱技术，并对 TDLAS 在国内外的研究进展进行了回顾。 

第二章 基于 TDLAS 技术的气体检测理论。本章详述了 TDLAS 技术的理论

基础，包括 Lambert-Beer定律，分子吸收谱线强度、谱线展宽机制以及 Gauss、

Lorentz 和 Voigt 线型函数。此外，讨论了四种典型的数字滤波算法以及基于

Levenberg-Marquardt 非线性拟合算法的吸收光谱在线拟合方法。 

第三章 基于波长稳定和 H∞滤波的 CH4/C2H2 同时测量。本章介绍了一种基

于 TDM 和 DAS 的紧凑型 CH4/C2H2 气体检测系统。首先，对 CH4和 C2H2 的吸

收谱线选择和所使用的 DFB 激光器特性进行了深入分析。随后，详述了用于抑

制激光波长漂移的波长稳定技术和降低系统噪声干扰的 H∞滤波算法。最后，通

过实验对该气体检测系统的性能进行了评估。 

第四章 基于神经网络的 DAS 气体检测系统性能提升研究。本章提出了一种

基于神经网络气体分析模型增强的 CH4 气体检测系统。首先，详细介绍了气体

分析模型中神经网络滤波器和网络浓度预测器的结构，以及数据集构建和模型

训练策略。随后，通过模拟数据和实验数据对该模型的性能进行了全面分析。

最后，评估了该气体检测系统的检测精度和长期稳定性。 

第五章 总结与展望。总结论文的主要研究内容和创新点，并对研究工作中

存在的不足，提出后续的工作展望。  
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第 2 章 基于可调谐二极管吸收光谱技术的气体检测理论 

TDLAS 技术作为一种高精度气体分析方法，具有高灵敏度、高选择性、快

速响应以及非接触式测量等优点。该技术通过调节激光二极管的驱动电流和温

度，精确调谐激光波长以覆盖目标气体的特征吸收谱线，实现对气体浓度的精

准检测。本章将重点围绕 DAS 的检测理论展开论述。首先，介绍吸收光谱的基

本知识，包括 Lambert-Beer 定律、分子吸收谱线强度、谱线展宽机制以及线型

函数；其次，分析四种常用数字滤波算法的基本原理；最后，探讨基于

Levenberg-Marquardt 非线性拟合算法的吸收光谱在线拟合方法。 

2.1 分子吸收光谱基本理论 

在光与分子相互作用过程中，光子能量以量子化方式被分子选择性吸收，

这一过程严格遵循能量守恒和跃迁选择定则[61]。当入射光子的能量( hv  )精确匹

配分子基态与激发态的能量差( E  )时，分子通过电偶极矩、磁偶极矩或四极矩

等相互作用机制吸收光子，进而诱发量子化的能级跃迁(跃迁包括电子能级跃迁、

振动能级跃迁以及转动能级跃迁，其能量差遵循电子能级>振动能级>转动能级

的量级规律)，由此产生的特性光谱即为分子吸收光谱。 

分子体系的哈密顿量受其空间构型、键合参数及电子云分布等量子化学特

征的决定性影响，使得不同分子在激发态与基态间形成了具有指纹特性的能级

结构。这种本征能级的特异性导致分子仅对满足 E hv = 条件的特征频率光子产

生共振吸收。在此基础上，通过对特定分子吸收光谱的分析检测，可以进行分

子的定性分析或定量研究。 

2.1.1 朗伯-比尔定律 

气体吸收检测原理如图 2-1 所示，当一束初始光强为 ( )0I v 的激光束穿过待

测气体介质时，气体分子选择性的吸收一部分光能，导致透射光强衰减至 ( )tI v 。

整个吸收过程可依据朗伯-比尔(Lambert-Beer)定律进行描述，其数学表达式为： 

 ( ) ( ) ( )0 exptI v I v a v L=  −     (2-1) 
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图 2-1 气体吸收检测原理 

式中， v为光束频率，单位为 cm-1； ( )0I v 与 ( )tI v 分别为初始的入射光强和光束

穿过气体介质后的透射光强，单位为 mW； L为光束与气体介质相互作用的有

效长度，单位为 cm； ( )a v 为气体吸收系数，单位为 cm-1，表征气体对特定频率

光的吸收能力，包含待测气体的浓度、温度和压力等信息，可进一步表述为： 

 ( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )0, ,j i ja v v N T P v v S T N T P =  = −    (2-2) 

式中， ( )v 为气体吸收截面，单位为 cm2/molecule； ( ),jN T P 为分子数密度，

单位为 molecule/cm3； ( )iS T 为分子吸收谱线强度，单位为 cm/molecule；

( )0v v − 为以 0v 为中心的吸收线型，满足归一化条件： ( )0  1v v dv
+

−
− = ，单

位为 cm。 

通过对公式(2-2)两端进行积分，获得气体分子吸收谱线积分面积 A： 

 
( )

( )
( ) ( ) ( ) ( )0

ln  ,  ,j i j

t

I v
A dv N T P L v dv S T N T P L

I v


+ +

− −

 
= =   =   

 
   (2-3) 

积分面积 A反映了气体对光的吸收特性。在相关实验条件(如温度、压力、光程

和谱线参数)已知的情况下，通过测量积分面积 A，即可利用公式(2-3)反演出吸

收气体分子的浓度C (单位为 ppm)： 

 
( )

( ) ( )
6 60

0 0

,
10 10

,

j

i

N T P A P T
C

N T P S T L P N T

 
=  = 

   
 (2-4) 

式中， ( ) 0
0

0

,
TP

N T P N
P T

=   为气体介质的总分子数密度； 0N 为洛施密特常量

(Loschmidt constant)，在标准温度和压力( 0T  2273.15 K， 0P  21 atm)下，

19

0 2.6875 10N =   molecule/cm3。 
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实际测量过程中，当光束穿过待测气体介质时，由于气体折射率梯度引起

的光束发散及介质散射效应(包括瑞利散射和米氏散射)的影响[62]， ( )0I v 发生非

吸收性衰减，导致 ( )tI v 呈现下降趋势。在基于DAS的气体浓度检测中，可通过

提取原始吸收信号中的无吸收区域，利用多项式拟合或样条插值法建立基线函

数 ( )baselineI v 。图 2-2(a)展示了 DAS 技术得到的原始吸收信号与拟合基线。在完

成基线扣除后，得到气体的吸光度曲线，通过选取合适的线型函数对光谱数据

进行拟合并积分，得到拟合曲线与基线之间的积分面积 A，拟合吸光度积分面

积如图 2-2(b)所示。 

 Ibaseline(v)

 It(v)

L
a

se
r 

in
te

n
si

ty

Frequency

(a)

Integral area=A

Non-absorption area

A
b

so
rb

a
n

ce

Frequency

(b)

 

图 2-2 (a) 原始吸收信号与拟合基线；(b) 扣除基线后的吸收光谱信号 

2.1.2 吸收谱线强度 

分子吸收谱线强度 S 与低能态的分子布局数 iN 及跃迁几率密切相关。低能

态的分子布局数 iN 满足玻尔兹曼分布，而分子在高能级态 k 和低能级态 i 之

间的跃迁则取决于爱因斯坦系数(Einstein coefficient) ikB ： ( )
23 28 / 3ik ikB h c R=  。

分子吸收谱线强度可描述为： 

 
1

1 expik ik
ik i

hv hcv
S B N

N c kT

  
=     − −  

  
 (2-5) 

式中， c为真空中的光速，单位为 cm/s； h为普朗克常数，单位为 erg·s； ikv 为

k i→ 跃迁的中心频率； k 为玻尔兹曼常数，单位为 erg·K-1。上式中的热力学

因子 1 exp ikhcv

kT

  
− −  

  
反映了分子跃迁能级间的吸收修正。结合玻尔兹曼分布，

低能态的分子布局数 iN 可进一步表述为： 
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'' ''

exp , expi i i
i i

i

Ng hcE hcE
N Q g

Q kT kT

   
=  − =  −   

   
  (2-6) 

式中， ig 为低能级态的简并度， ''

iE 为分子跃迁的底层能量，Q为分子的内部配

分函数。结合式(2-5)、(2-6)，得到在温度T 时的谱线强度为： 

 ( )
( )

''

exp 1 expik i i ik
i ik

hv g hcE hcv
S T B

c Q T kT kT

    
=    −  − −    

   
 (2-7) 

上述公式说明，吸收谱线强度 ( )iS T 不仅依赖于低能态的分子布局数 iN ，

还受到温度T 的显著影响。为了更加便捷地计算温度T 下的谱线强度 ( )iS T ，可

利用参考温度 refT 时的吸收谱线强度 ( )ref refS T 来推算[63]： 

 ( ) ( )
( )
( )

''
1 exp

1 1
exp

1 exp

ik

ref i
i ref ref

ref
ik

ref

v
hc

Q T kT hcE
S T S T

Q T k T Tv
hc

kT

  
− −       =    − −         − −   

   

 (2-8) 

通常 HITRAN 2022 数据库[64]中的谱线强度皆以室温(296 K)计算的结果作为

参考标准。因此，当配分函数Q已知时，依据上式可确定各个温度下的谱线强

度。图 2-3 展示了 6046.96 cm-1 附近 CH4 分子的吸收谱线和 6521.20 cm-1 附近

C2H2分子的吸收谱线在 100-500 K 温度范围内谱线强度的变化曲线。 
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图 2-3 (a) CH4分子(6046.96 cm-1附近)和(b) C2H2分子(6521.20 cm-1附近)的谱线强度对温度

的依赖特性 

2.1.3 吸收谱线展宽机制与线型函数 

吸收谱线在理论上通常被描述为具有特定频率的单色光。然而，在实际观

测中，由于受到多种物理机制的影响，如自然展宽(Natural Broadening)、碰撞展
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宽(Collisional Broadening)及多普勒展宽(Doppler Broadening)，吸收谱线呈现出

一定的宽度和形状[65]。因此，吸收谱线的频率并非严格意义上的单一值，而是

分布在一定的频带范围内。在这一频带中，吸收谱线的强度分布遵循特定的函

数形式，即线型函数。线型函数精确地描述了谱线吸收系数随着频率的相对变

化，不仅反映了吸收谱线在中心频率处的最大强度，同时也体现了谱线强度随

频率偏离中心频率逐渐减弱的趋势。 

常见的线型函数有洛伦兹(Lorentz)线型函数、高斯(Gauss)线型函数和沃伊

特(Voigt)线型函数。其中，Lorentz 线型函数主要被用于描述自然展宽和碰撞展

宽所导致的谱线特性，其特点是谱线中心锐利，尾部衰减较慢，表现为长尾分

布。Gauss线型函数则通常用于描述由粒子热运动所导致的多普勒展宽，其谱线

形状更为平滑，对称性更强，尾部衰减较快。Voigt 线型函数则是 Gauss 线型和

Lorentz 线型的卷积，结合了两者的特点，能够更为全面地描述在实际物理环境

中，由碰撞展宽和多普勒展宽共同作用下的谱线形状[66]。 

A
m

p
li

tu
d

e

Frequency

line wings

line kernel

v0v1 v2

 (v0)/2

 (v0)

v (FWHM)

 

图 2-4 吸收谱线的线型和宽度 

图 2-4展示了一个典型的单线吸收谱线线型，其中心频率为 0v ，横坐标为频

率，纵坐标为幅值。线型在中心频率 0v 处达到其最大值 ( )0v 。线型的宽度 v

定义为幅值从最大值 ( )0v 下降至其一半 ( )0 / 2v 时，所对应的谱线宽度，称为

半高全宽(Full width at half maximum intensity，FWHM)。FWHM 区域内的部分

被称为“线核(line kernel)”，这一部分主要反映了谱线的核心信息，是谱线的主

要组成部分；FWHM 区域外的两侧部分则称为“线翼(line wings)”。线翼的幅值
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较低，但它包含了一些更宽范围频率上的吸收信息，往往受到各种展宽机制的

影响。 

(1) 自然展宽(Natural Broadening)——Lorentz 线型 

自然展宽也被称为寿命展宽(Lifetime Broadening)，是由原子、分子或粒子

的有限寿命所导致的自然宽度，普遍存在于所有具有有限激发态寿命的粒子体

系中。根据量子力学和不确定性原理，当原子或分子从激发态跃迁到较低能级

时，会释放出特定频率的光子。然而，由于激发态寿命的有限性，能级的不确

定性会导致光子频率分布呈现一定的展宽特性。具体而言，激发态的寿命 可

通过以下关系式定量描述： 

 1 ikA =  (2-9) 

式中， ikA 为自发辐射 Einstein 系数，反映了单位时间内发生自发跃迁的几率密

度。根据 Einstein 辐射理论， ikA 表示为： 

 
4 3

23 64
8

3

ik
ik ik ik ik

v
A hcv B R

h


= =  (2-10) 

式中，
2

ikR 为跃迁偶极矩的平方，反映了跃迁的强度。根据海森堡(Heisenberg)

不确定性原理，能级态的展宽 E 与激发态寿命 之间满足关系： 

 E h    (2-11) 

由此进一步得到自然展宽的频率展宽 nV ： 

 
3 3

232

3

ik
n ik

vE
V R

hc hc


 =   (2-12) 

上述公式表明，频率展宽 nV 与跃迁频率的三次方 3

ikv 成正比，反映了频率越高，

自然展宽越显著的特性。对于激发的电子态，典型的自然展宽数值约为 1×10-3 

cm-1(30 MHz)；而激发的振动态和转动态的自然展宽数值则分别为 1×10-7-

6.7×10-7 cm-1(3-20 kHz)，3×10-15-3×10-14 cm-1(10-5-10-4 kHz)。由于每个原子或分

子行为一致性，自然展宽为均匀展宽，满足 Lorentz 线型特征分布。对于振转跃

迁，自然展宽很小，由于其他过程(如多普勒展宽和碰撞展宽)占据主导地位，

故通常实验条件下无法观察到。 
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(2) 碰撞展宽(Collisional Broadening)——Lorentz 线型 

碰撞展宽也被称为压力展宽(Pressure Broadening)，与自然展宽类似，属于

均匀展宽的一种，是由原子或分子间发生碰撞引起的能量转移，进而导致能级

形成的谱线展宽。设碰撞的平均时间间隔为 coll ，碰撞过程中能级间的跃迁受

到扰动，由能级寿命与频率不确定性之间的关系可得碰撞展宽 Lv ： 

 
1

2
L

coll

v


   (2-13) 

碰撞展宽的谱线形状满足 Lorentz 线型分布，表达式为： 

 ( )
( )

2 2

0

1L
L

L

v
v

v v v




 
=   

− +   

 (2-14) 

压力的增加会导致分子间的碰撞频率升高，从而降低平均自由程，缩短能

级寿命。因此，碰撞展宽 Lv 通常与压力 0P 呈线性正相关。此外，碰撞展宽还

表现出一定的温度依赖性，其数学表达式为： 

 0

n

ref

L

T
v g P

T

 
 =   

 
 (2-15) 

式中， refT 为参考温度，通常取 296 K；n为温度系数，通常在 0.5-0.8 之间； g

为碰撞宽展系数，描述了由分子间碰撞引起的谱线展宽效应的程度，与分子间

相互作用的强度和特性密切相关。当温度升高时，由于粒子热运动增强，碰撞

频率下降，展宽效应随之减弱。进一步考虑碰撞展宽的来源，谱线的展宽不仅

包括分子间的自展宽(self-broadening)，还包括与背景气体碰撞引起的空气展宽

(air-broadening)。可用以下公式进行描述： 

 ( )0

n

ref

L self self air self

T
v g P g P P

T

 
  =  +  −   

 
 (2-16) 

式中， selfP 为气体本身的分压，单位为 atm； selfg 和 airg 分别为自展宽系数和空

气展宽系数，单位为 cm-1/atm。图 2-5 展示了 3 ppm CH4在 6046.96 cm-1附近和

2 ppm C2H2在 6521.20 cm-1附近的碰撞展宽特性。 
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图 2-5 (a) 3 ppm CH4(6046.96 cm-1附近)和(b) 2 ppm C2H2 (6521.20 cm-1附近)的碰撞展宽特性 

(3) 多普勒展宽(Doppler Broadening)——Gauss 线型 

多普勒展宽又被称为温度展宽(Temperature Broadening)，是由分子或原子的

热运动引起的频率偏移现象。当分子或原子以相对静止的物理速度 v 运动时，

辐射或吸收的频率会因多普勒效应而产生偏移，具体表示式为： 

 0 Kv = +  (2-17) 

式中， / 2 /K c  = = ，表示频率与波长和光速的关系。探测的频率与分子

和观察者之间的距离成反比，即距离越近，频率越高；距离越远，频率越低。 

同理，分子或原子的热运动，其吸收频率也会出现多普勒频移，不同的速

度会导致不同的多普勒频移，从而形成一种非均匀的谱线展宽，即多普勒展宽。

多普勒展宽的谱线形状满足 Gauss 线型分布，表达式为： 

 ( )
2

0ln 2 2
exp 4ln 2D

D D

v v
v

v v




  −
 =   −  

    

 (2-18) 

式中， Dv 为多普勒 FWHM，表述为： 

 

1 2

70
0

8 ln 2
7.1623 10D

v kT T
v v

c m M

− 
 =  =    

 
 (2-19) 

上述公式揭示了多普勒展宽与温度T 和分子摩尔质量M 之间的依赖关系，

当温度升高或分子摩尔质量减小时，分子的热运动速度 v 增加，多普勒效应随

之增加。图 2-6 展示了 CH4分子(6046.96 cm-1附近)和 C2H2分子(6521.20 cm-1附

近)的多普勒展宽随温度变化曲线。具体而言，对于 CH4 分子，三条吸收线的多

普勒展宽特性几乎一致，表明温度对展宽的影响独立于具体吸收频率。在中心

波数相差<1 cm-1的情况下，这种差异可忽略不计。而对于 C2H2分子，由于分子
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摩尔质量较大，在相同温度条件下，C2H2 的多普勒展宽相比于 CH4 吸收线的展

宽更窄。 
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图 2-6 (a) CH4分子(6046.96 cm-1处)和(b) C2H2分子(6521.20 cm-1处)的多普勒展宽对温度依

赖特性 

(4) 沃伊特(Voigt)线型 

实际在分子展宽中，同时存在碰撞展宽和多普勒展宽。当温度高、压力低

时，多普勒展宽为主，适合采用 Gauss 线型函数描述；而在高压时，膨胀展宽

为主，适合采用 Lorentz 线型函数描述。通常情况下，当两种展宽的宽度接近时，

吸收线型为上述两种线型的卷积，即 Voigt 线型，描述为： 

 ( ) ( ) ( )  V D Lv u v u du  
+

−
=  −  (2-20) 

定义 Voigt 线型参数 a，当碰撞展宽增大时 a增大；变量w表示无量纲的相对线

位置，变量 y 为体现两种展宽机制重要性的参数。 

 ( )0ln 2 , 2 ln 2 , 2 ln 2D D Da v v w v v v y u v=   = −  =   (2-21) 

根据 Gauss 线型函数以及a，w的定义，公式(2-21)可改写为： 

 ( ) ( )
( )
( )

( ) ( )
2

0 022

exp
 ,V D D

ya
v v dy v V a w

a w y
  



+

−

−
=   = 

+ −
  (2-22) 

式中， ( ),V a w 是 Voigt 线型函数，可使用标准的数学方法近似计算。典型的如

怀特名(Whiting)近似[67]，文献报道近似误差约在 1%以内，具体公式为： 

 ( ) ( )

( ) ( )

( ) ( )

3

2

0

2.25

2.25

1 exp 0.693
1

1
0.016 1 exp 0.0841

1 0.021

V V

x
x y

y
v v

x x y
y

 

 
− − + + 

=  
  + − − −  +  

 (2-23) 
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式中， L Vx v v=   ， 0 Vy v v v= −  ， 2 20.5346 0.2166V L L Dv v v v =  +  + ，

Lv 为Lorentz线型FWHM， Dv 为Gauss线型FWHM， Vv 为Voigt线型FWHM。 

图 2-7展示了 FWHM 相同的 Lorentz线型函数和 Gauss线型函数以及卷积得到的

Voigt 线型函数。 
A

m
p

li
tu

d
e

Frequency

 Voigt

 Lorentz

 Gauss

h/2

v

v0

 

图 2-7 FWHM 相同的 Lorentz 线型函数和 Gauss 线型函数以及卷积得到的 Voigt 线型函数 

2.2 数字滤波算法 

在基于 DAS 的气体检测系统中，噪声主要来源于激光器本征噪声、光路干

涉噪声以及光电探测器噪声。具体而言，激光器本征噪声主要由激光输出功率

的波动引起，受半导体器件性能和外部环境因素影响，表现为激光器驱动电流

的稳定性(电流噪声)和温控精度(温度漂移)等问题。光路干涉噪声由光路中多次

反射形成的驻波效应(etalon 效应)导致，表现为探测器输出信号随激光波长调谐

出现周期性振荡。光电探测器噪声则包括与器件温度相关的热噪声、受光电流

量子起伏引起的散粒噪声，以及具有低频特征的闪烁噪声[68]。这些噪声的叠加

效应会显著降低检测系统的信噪比(Signal-to-Noise Ratio, SNR)，进而影响气体

浓度的定量分析精度。因此，采用适当的数字滤波算法对光谱信号进行处理，

有效抑制噪声的干扰，对于提高系统检测精度至关重要。 

2.2.1 平均滤波算法 

平均滤波(Moving Average Filter, MAF)算法是一种经典的数字信号处理技术，

其核心原理是通过对信号在 N 个周期内的采样值进行平均计算，从而实现信号
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平滑[69]。该算法的性能参数中，平均次数 N 的选择呈现显著的动态权衡特性：

当 N 取值较大时，信号相对平滑，但响应较慢；反之，当 N 取值较小时，则系

统实时性提高，但滤波效果相对减弱。在气体检测系统中，采集到的时域信号

可表示为： 

 ( ) ( ) ( )x t s t n t= +  (2-24) 

式中， ( )s t 为气体吸收信号， ( )n t 为系统噪声。设单个信号扫描周期内包含 M

个采样点( 1,2,...,j M=  )，采样间隔为 t ，重复采样次数为 1,2,...,i N= 。第 i 个

周期中第 j 个点的取样值可表示为： 

 ( ) ( ) ( )i i ix t j t s t j t n t j t+  = +  + +   (2-25) 

式中， it 为第 i 个取样周期开始取样的时刻。因为 ( )s t 为确定性信号，对于不同

采样周期 i，第 j 个点的取样值基本相同，可用 jS 来表示；而噪声 ( )n t 是随机的，

其数值取决于 i，又取决于 j ，故上述公式可简记为： 

 ij j ijx s n= +  (2-26) 

累加平均得到的平均值可表示为： 

 
1

0

1 N

ij ij

i

x x
N

−

=

=   (2-27) 

2.2.2 卡尔曼滤波算法 

卡尔曼滤波(Kalman Filter, KF)算法是一种基于贝叶斯估计理论的最优递归

估计方法，通过预测和更新两个阶段的迭代实现系统状态的最优估计[70]。其核

心思想是通过融合系统模型预测值和实际测量值，动态调整预测值与观测值的

权重，从而最小化估计误差，实现系统状态的最优估计。具体而言，KF 的状态

方程和测量方程表示为： 

 1 1 1k k k kx Ax Bu w− − −= + +  (2-28) 

 k k kz Hx v= +  (2-29) 

式中， kx 为系统在时刻 k 的状态量， 1ku − 为控制输入量， kz 为时刻 k 的测量值。

A， B ， H 分别是状态转移矩阵、控制输入矩阵和测量矩阵。 1kw − ， kv 为过程

噪声和测量噪声，协方差为Q和R。 
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在预测阶段，KF 基于系统模型对当前状态及其协方差矩阵进行先验估计： 

 11 1 1
ˆ ˆ

kk k k k
x Ax Bu −− − −

= +  (2-30) 

 
11 1 1

T

kk k k k
P AP A Q −− − −

= +  (2-31) 

式中，
1

ˆ
k k

x
−
为时刻 1k − 对时刻 k 的状态预测值，

1k k
P

−
为预测状态的协方差矩阵，

1kQ − 为过程噪声协方差矩阵。 

在更新阶段，KF 结合新的测量值对预测值进行修正，通过计算 Kalman 增

益动态调整预测值和测量值的权重，从而得的最优状态估计： 

 ( )
1

1 1

T T

k kk k k k
K P H HP H R

−

− −
= +  (2-32) 

 ( )1 1
ˆ ˆ ˆ

k k kk k k k k k
x x K z H x

− −
= + −  (2-33) 

 ( ) 1k kk k k k
P I K H P

−
= −  (2-34) 

式中， kK 为卡尔曼增益； ˆ
k k

x 为状态更新值；
k k

P 为更新后的协方差矩阵；为测

量噪声协方差矩阵。 

2.2.3 小波变换滤波算法 

小波变换(Wavelet Transform, WT)滤波算法是一种广泛应用于处理局部或瞬

态信号的时频分析方法，其基本原理是通过选定的小波基函数对信号进行多尺

度分解，将原始信号分解为不同频带的子信号分量[71]。WT 滤波算法包括小波

分解、阈值去噪处理和信号重构三个核心步骤。 

在小波分解阶段，采用 Mallat 算法对原始信号进行多层分解，得到各个尺

度下的近似系数(Approximation Coefficients, AC)和细节系数(Detail Coefficients, 

DC)。其中，AC 表征信号的低频成分，反映信号主体趋势，DC 对应高频部分，

包含细节特征及噪声成分； 

在阈值去噪处理阶段，对 j 层 DC 进行非线性阈值处理： 

 ( ),j j jDC DC =  (2-35) 

式中，为阈值函数，根据信号特性选择；  为自适应阈值参数，通常与分解

层数 j 相关。 
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在信号重构阶段，利用处理后的系数进行小波逆变换，重构滤波后的信号： 

 ( ) 1

1

ˆ ,

J

J j

j

S t W AC DC−

=

 
=  

 
 (2-36) 

式中， J 为分解层数，直接影响着时频分辨率平衡。 

在 WT 滤波的实际应用中，参数优化工作是影响滤波性能的关键环节，主

要包括小波基函数的选择、阈值的设定和阈值函数的选取。小波基函数的选择

通常依据其正交性、对称性、反对称性等特性，以确保信号分解和重构的精度；

阈值的设定对噪声抑制效果有显著影响，合适的阈值能够有效降低噪声，而不

合适的阈值可能导致信号的失真或噪声残留；阈值函数则决定了如何对小波系

数进行处理，不同的阈值函数反映了不同的处理策略，直接影响滤波的性能。 

2.2.4 Savitzky-Golay 滤波算法 

Savitzky-Golay(S-G)滤波算法是一种基于局域多项式加权最小二乘法拟合的

信号平滑算法，其基本原理是通过在信号数据上逐点滑动一个固定宽度的窗口，

并对此窗口内的数据点上进行多项式拟合，从而实现信号的平滑处理[72]。多项

式的系数由窗口的大小(即参与拟合的数据点数量)和多项式的阶数共同决定。 

设原始信号序列为  1, 2,...,iX x i N= = ，其中 i 为数据的采样点， ix 为采样

点对应的信号值。设定 S-G滤波的平滑窗口宽度为 ( )2 1n n m= + ，表示在每个采

样点 i 前后各自选择m 个邻近点构成数据窗口。对于窗口内的数据点，采用一

个 k 阶多项式进行拟合，即： 

 ( ) ( )
0

ˆ ,...,
k

n

i n

n

x a j i j i m i m
=

= − = − +  (2-37) 

式中， na 为多项式的系数， j 为窗口内局部坐标， i为当前中心点的坐标。系数

na 可通过最小化误差平方和求得： 

 
 

( )
2

0

min
n

i m k
n

i n
a

j i m n

x a j i
+

= − =

 
− − 

 
   (2-38) 

一旦确定了多项式的系数 na ，即可计算出经过滤波处理后的数据点 iy ，这通常

是多项式在 j i= 处的拟合值，即： 
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 0
ˆ

i iy x a= =  (2-39) 

2.3 吸收光谱在线拟合方法 

在气体吸收光谱分析中，谱线线型函数的确定对于待测气体浓度的精确反

演至关重要。线型函数的选择与谱线展宽机制密切相关，不同展宽机制对应不

同的线型函数。常用的线型函数包括 Lorentz线型、Gauss线型和 Voigt线型，分

别适用于碰撞展宽、多普勒展宽以及二者的组合。由于这些线型均为非线性模

型，因此在进行线型拟合时需要选择合适的非线性拟合算法以确保拟合的拟合

精度和实时性。 

梯度下降(Gradient descent, GD)法通过负梯度方向迭代逼近极值，求解过程

具有较好的稳定性，但收敛速度相对较慢，难以满足实时在线检测需求。高斯-

牛顿(Gauss-Newton, G-N)法通过泰勒级数展开对非线性拟合函数进行近似，利

用多次迭代逐步修正拟合参数，使其逼近最优解。但对初始参数敏感，且迭代

过程中易出现奇异矩阵或非正定矩阵的情况，从而中断求解。列文伯格-马夸尔

特(Levenberg-Marquardt, L-M)法是结合了 GD 法和 G-N 法的优点[73]，通过阻尼

因子动态平衡 GD 法和 G-N 法的搜索方向，兼具快速收敛和全局稳定性。因此，

L-M 算法是实时性要求较高的光谱测量系统中的理想选择。 

L-M 算法的损失函数采用残差平方和的形式，其具体拟合过程如下：假设

需要进行光谱拟合的线型函数为 ( );y f x a= ，其中 a 为需要拟合的线型函数中

的参数向量。测量得到 n组数据点 ( ) , 1, 2,...,i ix y i N= ，其中 iy 为测量值。线

型函数最优拟合问题转化为最小化残差平方和 ( )2 a 的求解问题： 

 ( ) ( )
2

2

1

;
n

i i

i

a y f x a
=

= −    (2-40) 

对于每次迭代，参数向量 ka 的更新表示为： 

 ( ) ( )
1

1

T T

k k ka a J J I J r a
−

+ = + +  (2-41) 

式中： k 代表迭代次数， J 是 ( )2

ka 对参数向量 ka 的雅可比(Jacobian)矩阵； I

是单位矩阵，是阻尼因子。 
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具体算法步骤如下： 

(1) 初始化参数：设定初始值 0a 、阻尼因子 0  、收敛阈值 0  ，以及初

始迭代计数 0k = ； 

(2) 计算残差平方和：计算 ( )2

ka ； 

(3) 求解线性方程：更新参数 1ka + ； 

(4) 调整阻尼因子：若 ( ) ( )2 2

1k ka a +  ，增大 (例如增大 10 倍)，返回步

骤(3)；反之继续执行； 

(5) 更新阻尼因子：若 ( ) ( )2 2

1k ka a +  ，减小 (例如减小 10 倍)，同时令

1k k= + ； 

(6)判断收敛：若参数更新满足 1k ka a + −  ，则算法收敛，结束迭代，否

则返回步骤(3)。 

由上述计算过程可知：当 ( )2

ka 逐渐减小时，阻尼因子  也会相应减小。

极限情况下，当 0 → 时，L-M 算法就可以看作使用黑塞(Hessian)矩阵逼近值的

G-N 法；当 ( )2

ka 逐渐增大时， 也随之相应增大。极限情况下，当 →时，

该算法就近似看作采用较小学习速率的 GD 法。因此，L-M 算法通过调整阻尼

因子，在 GD 法和 G-N 法之间平滑切换，兼具两者的优点，加快收敛速度的

同时保持了求解过程的稳定性。L-M 拟合算法基本流程图如图 2-8 所示。 
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Start of the process

Based on the initial value xxx, 

calculate xxxxxxx( )2

k
a

0
a
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1k
a

+
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1k k

a a 
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−
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+

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Yes
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图 2-8 Levenberg-Marquardt 拟合算法基本流程图 

L-M 算法作为一种高效的非线性迭代优化方法，能够快速找到局部最优解，

从而实现吸收光谱线型函数的在线拟合。然而，该算法的收敛性、迭代次数以

及最终解的可靠性均显著依赖于模型参数的初始估计值。因此，在拟合之前，

需要为线型函数的每个独立变量提供合适的初始估算，以确保拟合过程的精确

性和稳定性。尤其是在光谱数据存在较强噪声的情况下，初始参数的合理设置

对实现快速且可靠的拟合结果具有至关重要的作用。 

2.4 本章小结 

本章系统阐述了基于 TDLAS技术的气体检测理论。首先，详细介绍了吸收

光谱的基本知识，包括 Lambert-Beer 定律，分子吸收谱线强度以及谱线展宽机

制(自然展宽，多普勒展宽和碰撞展宽)，并深入分析了 Gauss 线型、Lorentz 线

型和 Voigt 线型函数的特点。其次，探讨了检测系统中存在的噪声类型(如激光

器本征噪声、光路干涉噪声以及光电探测器噪声)，并分析了包括 MAF、KF、

WT 和 S-G 滤波算法在内的典型数字滤波算法基本原理。最后，介绍了基于

Levenberg-Marquardt 非线性拟合算法的吸收光谱在线拟合方法。 
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第 3 章 基于波长稳定和 H∞滤波的 CH4/C2H2同时测量 

为实现多组分痕量气体的同时检测，TDLAS 系统通常采用单个宽带激光光

源或多激光阵列，结合频分复用(Frequency Division Multiplexing, FDM)或时分复

用(Time Division Multiplexing, TDM)技术实现气体特征光谱相关区域的覆盖[74-76]。

其中，DAS 气体检测系统通过解析分子吸收谱线参数进行浓度反演，具备免校

准检测优势。然而，在复杂环境中，系统检测精度易受到环境低频噪声、光学

干扰噪声以及电磁干扰噪声等多种因素的影响。传统数字滤波算法在应对复杂

噪声时存在各自的局限性：S-G 滤波的窗口参数和多项式阶数依赖经验设定，

在复杂噪声背景下表现欠佳；WT 滤波受限于小波基函数与阈值选择的适配性；

KF 对噪声统计特性高度依赖，噪声特性未知或动态变化时，滤波性能显著降低。

相比之下，基于最坏情况误差最小化设计的 H 无穷滤波(H-infinity, H∞)算法，凭

借其无需先验噪声统计信息的特性，在动态变化的噪声环境中展现出边界可控

的稳定估计性能，为复杂干扰环境下的光谱信号处理提供了新思路[77-79]。 

本章介绍了一种基于 TDM 和 DAS 的紧凑型 CH4/C2H2双气体检测系统。该

系统采用基于比例-积分-微分(Proportional-Integral-Differential, PID)反馈控制的

波长稳定技术，有效抑制环境扰动或温度漂移引起的激光波长漂移；同时，通

过引入 H∞滤波算法，以抑制系统噪声，提高气体检测精度。最后，通过一系列

气体测量实验，对系统的性能进行了全面评估。 

3.1 基于 DFB 激光器的双气体检测系统 

分布式反馈(Distributed Feedback, DFB)激光器因其显著的窄线宽特性和精确

的波长调谐能力，已成为TDLAS中备受关注的光源。本节将详细阐述基于DFB

激光器的双气体检测系统的整体设计方案，着重分析吸收谱线选择、DFB 激光

器特性、实验装置系统以及系统气密性与有效光程分析等内容。 

3.1.1 吸收谱线选择 

众所周知，在基于 TDLAS的气体检测中，吸收谱线的选取是实现高精度和

高灵敏度检测的关键因素。通常，目标谱线的选择需综合两个方面进行考量[80]：
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首先，所选吸收谱线强度应与检测条件(如目标气体浓度范围和光程长度)相匹

配。若谱线强度过强，则可能会出现饱和现象，导致无法有效检测到信号；反

之，若谱线强度太弱，则信号可能被噪声淹没，导致无法准确反演气体浓度。

其次，所选吸收谱线应尽量避免被其他气体的吸收所干扰，如常见的 H2O 和

CO2，以减少交叉干扰对测量的影响。此外，在多组分气体检测中，还需要考

虑背景气体或共存气体的吸收情况，避免吸收峰的重叠。 

为研究 CH4 和 C2H2 的光谱吸收特性，本节基于 HITRAN 2022 数据库对二

者在近红外波段的吸收谱线强度进行了模拟。结果如图3-1(a)所示，CH4和C2H2

在 6000-6500 cm-1附近分别存在着较强的吸收谱带。综合考虑检测灵敏度和成本

效益，实验选择 6046.964 cm-1和 6521.195 cm-1附近的吸收谱线作为二者的检测

波段。图 3-1(b)和(c)展示了在选定的光谱范围内气体吸光度的模拟结果，其中

设定压力为 1 atm，温度为 296 K，有效光程为 30.50 m，CH4和 C2H2浓度为 10 

ppm，H2O 浓度为 1%，CO2浓度为 400 ppm。表 3-1 则汇总了所选 CH4和 C2H2

分子吸收谱线的相关参数。 
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图 3-1 基于 HITRAN 数据库模拟的 CH4与 C2H2光谱特性 
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表 3-1 所选 CH4和 C2H2分子吸收谱线的相关参数 

Species 
Wavenumber / 

cm-1 

Line Intensity / 

(cm/molecule) @296 K 

air  / 

cm-1·atm-1 

 self / 

cm-1·atm-1 

''E  / 

cm-1 

CH4 

6046.94252 7.877×10-22 0.0651 

0.79 

62.8758 

6046.95162 9.277×10-22 0.0774 62.8768 

6046.963576 1.455×10-21 0.0578 62.8782 

C2H2 6521.195098 3.165×10-21 0.0768 0.141 247.0240 

3.1.2 DFB 激光器特性 

系统所使用的DFB激光器为 14引脚蝶形封装结构，具备高效热传导、稳定

温控和紧凑集成等特点。激光器的驱动与控制由紧凑型激光二极管控制器实现，

其电流控制精度为 0.1 mA，温度控制精度为 0.01℃。图 3-2 展示了 DFB 激光器

及其控制器的结构示意图。 

(a) (b)

 

图 3-2 (a) DFB 激光器；(b) 紧凑型激光二极管控制器 

为确保激光器发射波长能够有效覆盖目标气体的吸收谱线，实验通过精确

调节激光器的驱动电流(20-100 mA 电流范围内)和工作温度，对其波长调谐特性

进行了系统分析。波长测量由光谱分析仪(AQ6370D, YOKOGAWA)完成，结果

如图3-3所示。根据测量的激光器波长调谐特性，确定激光器的工作温度分别为

34℃(CH4检测)和 25℃(C2H2检测)，并使用三阶多项式对激光器驱动电流与发射

波长的关系进行拟合，其数学表达式为： 

 
2 3

0 1 2 3a a I a I a I = +  +  +   (3-1) 

式中，为激光器发射波长， I 为激光器驱动电流， ia 为拟合系数。如图 3-4 所

示，多项式拟合曲线与实验数据的相关系数 R2 均达到了 0.999，表明所建立的

模型能够准确表征激光器的波长调谐特性。 
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在 DAS 气体检测系统中，为实现对吸收谱线积分面积的定量分析，需要将

横坐标转换成波数单位。不同于传统方法采用法布里-珀罗(Fabry-Perot, F-P)标

准具进行实时光谱校准，本系统基于气体吸收谱线的特征，结合公式(3-1)所建

立的激光器驱动电流与发射波长映射关系式以及驱动电流与采样点的线性关系，

直接计算出采样点与波长的对应关系，从而实现波数转换。该方法不仅简化了

系统结构，降低了硬件成本，还避免了处理标准具信号的复杂性。 
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图 3-3 DFB激光器的波长调谐特性与工作温度和驱动电流的关系 
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Equation y = Intercept + B1*x^1 + B
2*x^2 + B3*x^3

Intercept 1533.25343 ± 0.00296

B1 0.00102 ± 1.8292E-4

B2 2.55628E-5 ± 3.3252E-6

B3 -3.53535E-8 ± 1.83428E-8

R-square 0.99995

Equation y = Intercept + B1*x^1 + 
B2*x^2 + B3*x^3

Intercept 1653.02498 ± 0.00937

B1 0.0051 ± 5.78583E-4

B2 2.90476E-5 ± 1.05177E-5

B3 1.17845E-7 ± 5.80189E-8

R-square 0.99994

 

图 3-4 DFB 激光器发射波长与驱动电流的多项式拟合 

3.1.3 实验装置系统 

所搭建的 CH4/C2H2 双气体检测系统装置如图 3-5 所示，由光学模块、气体

处理模块以及系统控制与数据采集单元三部分构成。光学模块采用控制器对

DFB 激光器的工作温度和驱动电流进行精确控制，以确保激光输出波长和功率

的稳定性。激光器输出光束首先经由 2×1 光纤耦合器完成光束耦合，继而通过

光纤准直器进行准直操作，形成空间平行光束。在光束传输过程中，通过对准

直器入射角和位置的调整，使得光束以最优角度入射至 Herriott 型多通池，进而

实现最长的有效吸收光程，有效提高气体的检测灵敏度。光束穿过吸收池后，
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经凸透镜聚焦于铟镓砷光电探测器(Photodetector, PD)上，实现光信号到电压信

号的转换。所有光学元件均固定于铝制基板上，以减少环境振动对光学系统稳

定性和探测精度的影响。 

气体处理模块包括真空泵、压力控制器、质量流量控制器(Mass Flow 

Controller, MFC)、针型阀、灰尘过滤器和气体干燥管。MFC 安装于吸收池进气

口前端，其控制精度为 0.1 标准立方厘米每分钟(SCCM)，控制范围为 0.3-1000 

SCCM。气体在进入吸收池前需依次经过灰尘过滤器和干燥管，以防止杂质对

吸收池镜面的污染和水汽对测量光谱的干扰。压力控制器连接于吸收池出气口

末端，与真空泵协同工作，提供压力差以驱动气体流动，其压力控制精度为 0.1 

mbar，控制范围为 0-1 atm。 

系统控制与数据采集单元由计算机(Personal Computer, PC)和数据采集(Data 

Acquisition, DAQ)卡构成。DAQ 卡通过 USB 接口与 PC 连接，运行基于

LabVIEW 开发的控制程序，实现激光器驱动、信号采集和数据分析等功能。实

验所采用的主要仪器及其参数详见表 3-2。 

Laser 

controller

N2

C2H2

CH4

Vacuum pump

Pressure 

controller

Mass flow 

controller

Photodetector
DAQ card

PC

Optical fiber 

collimator

Herriott cell

Drying 

tube T-filter

Sample in

2×1 fiber coupler

Gas inlet

Gas outlet

Sample out

 

图 3-5 基于近红外 DFB 激光器的双气体检测系统示意图 
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表 3-2 实验主要仪器性能参数 

Instrument 

Name 
Instrument Model Instrument parameters 

DFB Laser 
SPEC-PD-094/ 

SPEC-PD-146 

1. Narrow Linewidth: <2 MHz 

2. Temperature Tuning: 0.1 nm/℃ (typ.) 

3. Dynamic Spectral Width: 0.1 nm (typ.) 

Laser 

Controller 

CLD1015, 

Thorlabs 

1. TEC current limit setting: 5-3.0 A (1 mA) 

2. Working temperature:0-40℃ (0.01℃) 

3. Temperature stability (24h typ.): <0.005℃ 

Herriott 

Cell 

HC30L-M02, 

Thorlabs 

1. Optical Path Length: 31.227±0.02 m 

2. Operating Wavelength: 1.5-10 μm 

3. Sample Volume: ≈0.85 L 

PD 
2053-FC-M, 

Newport 

1. Wavelength Range: 900-1700 nm 

2. 3-dB Bandwidth：10 MHz,5 MHz,150 MHz 

Pressure 

Controller 

PC3-Series,  

ALICAT 

1. Standard Precision: ±0.25% of full scale 

2. Stabilized control: 0.01-100% full scale 

3.1.4 系统气密性与有效光程分析 

为确保低压测量过程中吸收池免受外界气体渗入的干扰，保障气体浓度检

测的准确性，本节针对气路的关键区域进行了严格的气密性测试。测试区域涵

盖从进气口针型阀至出气口针型阀之间的部分。具体操作步骤如下：首先，关

闭进气口针型阀并启动真空泵，持续抽气直至压力控制器显示压力(6.9 mbar)趋

于稳定。随后，依次关闭出气口针型阀和真空泵，以防止真空泵停止后外部空

气倒灌。测试过程中，以 60 min 为间隔记录压力数据，持续监测系统气密性。

测量结果如图3-6所示，系统压力在长时间内基本保持稳定，表明该装置具备良

好的气密性，能够满足后续精密测量的要求。 
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图 3-6 低压条件下(6.9 mbar)系统气密性变化 
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在有效光程分析方面，依据 Lambert-Beer 定律，吸收池的有效光程是气体

浓度检测灵敏度的关键因素。传统的平面型吸收池受限于结构设计，其光程通

常仅为厘米量级，即使利用光学反射镜实现光束回折，光程提升也仅约为两倍。

为显著提高光程，系统采用了如图 3-7(a)所示的 Herriott 型多通池，通过光束在

腔体内的多次反射(最大反射次数为 80 次)实现光程的有效增加。图 3-7(b)展示

了 632.8 nm(red)氦氖激光器入射光在吸收池窗口片上形成的光束图案。由于多

次反射导致光斑图案暗淡且密集，难以直接通过光斑数量计算光程长度。为准

确测定实际有效光程，实验选取 100 ppm 的 CH4 样品，在不同压力下测量其吸

收光谱，计算积分面积，进而根据公式(2-3)确定实际有效光程。结果如图 3-7(c)

所示，不同压力下 CH4光谱信号的 Voigt线型函数拟合残差均较小，积分面积线

性拟合的相关系数R2为 0.9995，最终确定该吸收池的实际有效光程为 30.50 m。 
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图 3-7 (a) Herriott 型多通池；(b) 反射光斑示意图；(c) 不同压力下 CH4测量吸收光谱、

Voigt 拟合结果、拟合残差以及压力与吸收光谱拟合积分面积的线性关系 

3.2 系统关键技术实现与优化 

在基于 DFB 激光器的双气体检测系统中，系统的高精度与高稳定性是实现

精确检测的关键。本节将深入探讨系统中关键技术的实现与优化策略。首先，
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采用 TDM 对吸收信号进行有效分离以避免信号的交叉干扰；其次，通过基于

PID 反馈控制的波长稳定技术，确保激光器输出波长的长期稳定性；最后，应

用 H∞滤波对光谱数据进行处理以抑制系统噪声，进一步提高气体浓度反演精度。 

3.2.1 时分复用技术 

为避免多组分气体检测中的时滞效应和测量数据串扰问题，系统采用基于

快速扫描信号调制的 TDM技术，以实现对 CH4和 C2H2的准同时检测。图 3-8(a)

展示了基于 LabVIEW 生成的模拟信号，用于驱动标记为 DFB#1 和 DFB#2 的两

台近红外 DFB 激光器，以及用于同步的触发信号。在两个模拟信号的扫描周期

内，通过设定相位差“∆T2T/20”，确保激光器扫描范围的独立性。图 3-8(b)展

示了基于 TDM 的双气体检测系统工作时，PD 在完整的扫描周期 T 内采集的吸

收信号。进一步地，图 3-8(c)和(d)对比了单激光器独立运行与双激光器协同工

作模式下的气体吸光度曲线。结果表明，两种模式下的 CH4和 C2H2光谱信号均

具有良好的轮廓一致性。因此，基于模拟信号的快速扫描 TDM可以很好的应用

于 DAS 多组分气体检测中，而不会出现光强叠加和气体串扰等问题。 
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图 3-8 (a) 基于 LabVIEW 生成的模拟信号；(b) 基于 TDM 同时测量 CH4和 C2H2的 PD 输出

信号；两种 DFB 激光器同时或独立工作时的(c) CH4和(d) C2H2气体吸光度曲线 
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3.2.2 基于 PID 反馈控制的波长稳定 

气体检测系统的持续有效运行在实际应用中至关重要，而 DFB 激光器温度

控制的不稳定性则可能导致光谱信号的横向漂移，并加剧波长非线性效应。图

3-9(a)展示了系统在初始运行阶段采集的吸光度信号(定义为参考信号)与持续运

行一段时间后未经额外处理的实时信号(定义为相对信号)。结果显示，二者之

间存在明显差异。众所周知，光谱的非线性漂移是影响气体浓度反演精度的重

要因素。为此，本章提出了一种基于 PID 反馈控制的波长稳定技术，用以锁定

激光波长，其原理如图 3-9(b)所示。该技术以参考信号的中心位置(即吸光度峰

值对应的水平坐标)为锁定目标。当实时测量的相对信号中心位置偏离预设值时，

系统依据预标定的激光波长-电流关系曲线，通过 PID 算法动态调节激光器调谐

电流，从而实现激光波长的闭环控制。同时，为降低随机噪声对峰值定位的干

扰，采用 Voigt 非线性拟合方法精确提取相对信号的峰值位置。图 3-9(c)展示了

经 PID 控制后的参考信号和相对信号对比结果，结果表明，即使激光器因温度

漂移而发生显著波长偏移，不同时间点采集的光谱信号仍能保持高度一致性。 
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图 3-9 基于 PID 控制的 DFB 激光器波长稳定技术 

此外，为进一步验证该技术的稳定性，对两台 DFB 激光器进行了长达

10000 s 的对比测试，结果如图 3-10 所示。在 PID 控制关闭的前 5000 s 内，CH4

和 C2H2的激光波数漂移分别达到 0.011 cm-1和 0.0057 cm-1，而在 PID 控制开启

后的 5000 s 内，波数波动显著降低，分别仅为 0.0028 cm-1和 0.0019 cm-1。由此

证明，基于 PID 反馈控制的波长稳定技术能够有效地补偿温度变化对激光器的
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影响，通过精确调节工作电流实现波长锁定，从而确保气体检测系统的长期稳

定运行。 
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图 3-10 两台 DFB 激光器在不同工作模式下测量的(a) CH4和(b) C2H2吸收中心的位置漂移 

3.2.3 H∞滤波 

H∞滤波作为一种基于最优化理论的鲁棒状态估计算法，其核心目标在于通

过极小化最恶劣干扰场景下的估计误差上界，实现无需依赖噪声先验统计信息

的抗干扰性能。相较于传统的 KF，该算法在噪声统计特性未知或动态变化条件

下表现出优异的抗模型失配及外部扰动抑制能力。针对激光光谱气体检测系统

的滤波问题，其离散非线性动态模型可表述为： 

 ( )1k k kx f x w+ = +  (3-2) 

 ( )k k kz h x v= +  (3-3) 

式中， n

kx R 为光谱状态矢量； m

kz R 为观测矢量。 ( )f  和 ( )h  分别表示系统

的动态函数和测量函数。过程噪声 kw 和测量噪声 kv 为具有未知的统计特性或非

零均值的有限能量信号，即
2N

kk
w   ，

2

0

N

kk
v

−
  。当系统的初始估计

协方差矩阵 0P 、过程噪声协方差矩阵Q和测量噪声协方差矩阵 R 达到预设上限



安徽工程大学硕士学位论文 

 

 

35 

 

时，H∞滤波算法通过优化策略最小化代价函数。初始估计协方差矩阵 0P 反映了

初始状态估计值 0x̂ 与真实状态 0x 之间的接近程度。代价函数则通常设计为关于

状态估计误差的函数，其形式可以是误差范数或其他衡量误差大小的函数。作

为平衡估计精度的一种手段，代价函数被控制在特定干扰容限下的预定阈值内，

表示为： 

 

( )1 1

2

0 220

2 2

0 0 0

ˆ

ˆ

N

kk

N

k kQ Rk

z z
J

x x w v


− −

=

=

−
= 

− + +




 (3-4) 

式中， 为误差衰减参数。H∞滤波的递推计算流程如下： 

 ˆˆ
kk k k k

z l x=  (3-5) 

 ( )1 1 1
ˆ ˆ

k k k k
x f x

− − −
=  (3-6) 

 
1 11 1 1

T

k kk k k k
P F P F Q− −− − −

= +  (3-7) 

 ( )( )1 1
ˆ ˆ ˆ

k kk k k k k k
x x K y h x

− −
= + −  (3-8) 

 ( )
1

1 1

T T

k k k kk k k k
K P H R H P H

−

− −
= +  (3-9) 

 
1

,1 1 1

kT T

k k e kk k k k k k k k

k

H
P P P H L R P

L

−

− − −

 
 = −   

 
 (3-10) 

 , 12

0

0

k T T

e k k kk k

k

HR
R P H L

LI −

  
 = +     −   

 (3-11) 

式中， 1kF − 和 kH 分别为非线性函数 ( )f  和 ( )h  在
1 1

ˆ
k k

x
− −

和
1

ˆ
k k

x
−
处的 Jacobian矩阵。 

为系统评估 H∞滤波算法在光谱信号处理中的有效性，实验首先基于

HITRAN 2022数据库的标准光谱构建了仿真模型。选取CH4在6046.3-6047.6 cm-

1 波数范围内的透射光谱(温度为 296 K、压力为 150 mbar)，并叠加三类噪声以

模拟实际测量环境：(1) 高斯噪声(均值为 0，标准差为 0.001)；(2) 均匀噪声(均

值 为 0.0025， 标 准 差 0.0015)；(3) 干 扰 噪 声(根 据 Airy 函 数 产 生 ：

( ) ( )2 21/ 1 4 / 1 sin / 2Noise R R  = + − 
 ，式中 R 为光器件间隙形成的标准镜的反

射率，相位 2 /nL  = ， n为光纤中的折射率， L为光程，  为激光器的输出

波长)。随后，通过与传统的 KF 和 WT 滤波进行对比分析，验证 H∞滤波性能。
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图 3-11(a)展示了不同滤波算法对模拟 CH4 噪声光谱的滤波效果及 SNR 提升情

况。SNR 计算公式为： 

 
( )

( )
n

10( ) 10log
oise free

noise free denoised

std signal
SNR dB

std signal signal

−

−

 
 =
 −
 

 (3-12) 

式中， std 为标准差， noise freesignal − 和 denoisedsignal 分别为无噪声的模拟标准光谱

信号和降噪后的光谱信号。结果表明，经 H∞滤波处理后，光谱吸收基线波动得

到有效抑制，吸收峰形态更符合数据库标准光谱。SNR 从初始的 7.6 dB 提升至

13.97 dB，优于 KF(11.82 dB)和 WT 滤波(12.56 dB)。 

此外，为进一步验证 H∞滤波算法的实用性，将其集成至气体检测系统。图

3-11(b)展示了 150 mbar 压力下 CH4透射光谱的原始测量数据及不同滤波算法的

处理结果。实验结果表明，原始光谱因噪声干扰导致吸收特性模糊，其 SNR 仅

为 11.85 dB，而经 H∞滤波处理后，SNR 提升至 17.54 dB，相较于 KF(14.35 dB)

和 WT 滤波(16.08 dB)有一定的提升。随后，通过 Voigt 函数对滤波前后吸收光

谱进行非线性拟合，结果如图 3-11(b)中间面板所示。经 H∞滤波的光谱拟合相关

系数 R2 值达 0.986，较原始数据(R220.898)提升了 8.8%，表明 H∞滤波可有效提

高光谱特征的可辨识度。 
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图 3-11 不同滤波算法的滤波效果对比：(a) CH4模拟噪声光谱；(b) CH4测量光谱 
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3.3 实验结果与分析 

本节内容将重点围绕 CH4/C2H2 双气体检测系统的性能、测量精度以及其在

实际应用中的效果等方面进行详细阐述。通过一系列严谨的实验测试与数据分

析，全面评估该系统的稳定性、准确性和在实际环境中的有效性。 

3.3.1 系统性能测试 

在前文所述的系统优化基础上，本节进一步对 CH4/C2H2 双气体检测系统的

性能进行了分析。所有实验均在基于 PID 反馈控制的波长稳定模式下进行，并

通过 H∞滤波算法对测量数据进行预处理以提高 SNR。需要指出的是，CH4分子

在 6046.963576 cm-1处的吸收谱线受相邻谱线(6046.95162 cm-1和 6046.94252 cm-

1)的叠加效应影响，即使在多普勒展宽效应极小的情况下仍难以实现独立解析。

因此，实验采用基于固定多普勒展宽的多峰 Voigt 线型拟合算法对 CH4 和 C2H2

吸光度曲线进行拟合分析，以获得相关的谱线参数。鉴于前期已经证实，基于

TDM 的激光器协同工作中不存在交叉干扰问题，故两种气体分子的性能测试相

对独立。 

在 CH4的定量分析实验中，选用 1%浓度的 CH4标准气体作为待测样品，注

入 Herriott 多通池进行检测。图 3-12(a)展示了在 6.8-25.2 mbar 压力范围内 CH4

吸收光谱的实测数据、Voigt 拟合曲线及拟合残差。依据 Lambert-beer 定律的吸

收系数积分表达式，通过计算吸收谱线积分面积与分子数密度和有效光程乘积

关系，得到吸收谱线强度。结果如图 3-12(b)所示，CH4 的三个吸收峰的测量谱

线强度分别为 8.063×10-22 cm/molecule、9.497×10-22 cm/molecule 和 1.489×10-21 

cm/molecule。与 HITRAN 2022 数据库的参考值对比，相对误差(Relative Error, 

RE)分别为 2.361%、2.371%和 2.337%。 

在浓度响应特性分析方面，通过使用高纯度 N2(99.99%)对 CH4 进行稀释，

配置 0-300 ppm 浓度梯度样本。每个浓度记录次数不少于 200 次，结果如图 3-

12(c)所示。通过对数据点的平均值进行线性回归分析，建立 CH4 吸光度与浓度

之间的定量关系，如图 3-12(d)所示，其线性相关系数 R2 达到 0.999。反演浓度

与理想响应 y2x 的偏差分布如图 3-12(e)所示。统计分析显示，在测量范围内，
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系统的最大检测误差为 4.16%，平均标准偏差为 0.746 ppm，充分验证了气体检

测系统对 CH4检测的高准确性。 

此外，通过测量 N2 与 100 ppm CH4 之间的切换响应时间，评估了系统对

CH4 的动态响应特性。如图 3-12(f)所示，在气体流量保持在 500 SCCM 的条件

下，系统上升时间(T10%-90%)约为 11 s，下降时间(T90%-10%)约为 12 s。测量结束后，

使用 N2 对吸收池进行充分吹扫，吸收池内气体浓度迅速降至约 0 ppm，表明测

量过程中吸收池中的样品气体可以快速更新且无残留。 
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图 3-12 (a) CH4在不同压力下的测量吸收光谱；(b) 积分面积与分子密度和光路长度乘积的

线性拟合；不同浓度梯度下 CH4的(c) 吸光度幅值和(d) 线性回归分析；(e) 标准浓度与测量

浓度之间的误差分布；(f) CH4动态响应特性 

对于 C2H2在 6521.195098 cm-1处吸收谱线参数的测定，实验在 5.6-17.7 mbar

压力范围内开展。图 3-13(a)和(b)展示了六种不同压力下C2H2吸收光谱的实测数

据与 Voigt 拟合结果。线性回归分析表明，吸收谱线积分面积与分子密度和有效

光程的乘积之间具有高度线性关系(R2 为 0.998)，测得的 C2H2 谱线强度为

3.319×10-21 cm/molecule，与 HITRAN 2022 数据库参考值相比，RE 为 4.866%，

如表 3-3 所示。 
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在 C2H2 浓度响应特性测试中，同样使用高纯度 N2 对样品进行稀释。图 3-

13(c)展示了在不同浓度水平下的 C2H2浓度梯度曲线。通过线性回归分析，建立

C2H2 吸光度与浓度之间的定量关系，如图 3-13(d)所示，其线性相关系数 R²为

0.999。图 3-13(e)展示了在 0-450 ppm 范围内，反演浓度与理想响应 y2x 的偏差

分布，反演结果的最大检测误差为 1.85%。系统对 C2H2 的动态响应特性则如图

3-13(f)所示，对 1500 ppm 浓度跃变的 T10%-90%和 T90%-10%分别约为 13 s 和 30 s。 

0.0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

1.4

6521.10 6521.15 6521.20 6521.25 6521.30

-0.09
0.00
0.09

2.0E+18 4.0E+18 6.0E+18 8.0E+18

0.006

0.009

0.012

0.015

0.018

0.021

0.024

0.027

0 200 400 600 800 1000 1200

0.00

0.06

0.12

0.18

0.24

0 75 150 225 300 375 450

0.0

0.1

0.2

0.3

0.4

0 75 150 225 300 375 450

0

75

150

225

300

375

450

248 250 252

248

250

252

0 100 200 300 400 500 600 700 800

0

300

600

900

1200

1500

1800

 5.6 mbar

 7.9 mbar

 10.0 mbar

 12.5 mbar

 14.3 mbar

 17.7 mbar

 Voigt FitA
b

so
rb

a
n

ce
 /

a
.u

. (a)

R
es

id
u

a
l 

/a
.u

.

Wavenumber /cm-1

 6521.195098 cm-1

 Linear Fit

In
te

g
ra

l 
A

re
a

 /
cm

-1

NL /(molecule/cm2)

(b)

y=3.319E-21x-3.537E-5

A
b

so
rb

a
n

ce
/a

.u
.

Time/s

0 ppm

50 ppm

100 ppm

150 ppm

200 ppm

250 ppm(c)  C2H2

 Linear Fit

A
b

so
rb

a
n

ce
 /

a
.u

.

Concentration /ppm

y=8.186E-4x+3.179E-5

R2=0.99987

(d)

 C2H2

 y= x

M
ea

su
re

d
 c

o
n

ce
n

tr
a

ti
o

n
 /

p
p

m

Standard concentration /ppm

(e)

~31 s~13 s

C
o

n
ce

n
tr

a
ti

o
n

 /
p

p
m

Time /s

~13 s ~30 s

(f)

90%

10%

 

图 3-13 (a) C2H2在不同压力下的测量吸收光谱；(b) 积分面积与分子密度和光路长度乘积的

线性拟合；不同浓度梯度下 C2H2的(c) 吸光度幅值和(d) 线性回归分析；(e) 标准浓度与测

量浓度之间的误差分布；(f) C2H2动态响应特性 

表 3-3 实验测量的 CH4和 C2H2吸收谱参数强度与 HITRAN 2022 数据库参考值对比 

Species Position /cm-1 
Line intensity /(cm/molecule) @296 K 

Error /% 
HITRAN This work 

CH4 

6046.94252 7.877×10-22 8.063×10-22 2.361 

6046.95162 9.277×10-22 9.49710-22 2.371 

6046.963576 1.455×10-21 1.48910-21 2.337 

C2H2 6521.195098 3.165×10-21 3.319×10-21 4.866 
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3.3.2 Allan 方差分析 

Allan 方差是一种时域噪声分析方法，通过计算相邻时间窗口内测量值的二

阶差分，能够有效区分出白噪声、1/f 噪声和随机游走噪声等不同类型的噪声成

分。其数学表达式为： 

 ( ) ( ) ( )
212

11
1 2 1

N

k kk
N y y 

−

+=
= −  −     (3-13) 

式中， 为积分时间， ky 为第 k 个时间窗口内的浓度测量平均值， N 为时间窗

口总数。Allan 方差曲线通常呈现“浴盆”形态：在短积分时间区间主要受白噪声

影响，方差随 1 2 − 递减；在长积分时间区间则主要受漂移噪声影响，方差随 1 2

递增。曲线最低点对应系统的最佳积分时间与理论检测限。 

基于上述原理，本节采用 Allan 方差对 CH4/C2H2 双气体检测系统的检测精

度和长期稳定性进行了评估。实验选用 38 ppm CH4和 55 ppm C2H2的混合气体

作为测试样本，注入 Herriott多通池中进行持续 40 min的浓度检测，期间保持吸

收池内压力在 150 mbar 左右。实验结果如图 3-14(a)和(b)所示，CH4 和 C2H2 的

浓度分别在 35.2-41.24 ppm 和 52.88-57.81 ppm 范围内波动，对应的标准差分别

为 0.69 ppm 和 0.64 ppm。进一步地，通过在对数尺度下绘制 Allan 方差与积分

时间的关系曲线，结果如图 3-14(c)和(d)所示。在 1 s的积分时间下，系统的CH4

和 C2H2检测精度分别为 0.71 ppm 和 0.64 ppm；而在最佳积分时间 556 s 和 312 s

时，CH4和 C2H2的检测极限分别为 39.9 ppb 和 47.3 ppb。 
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图 3-14 (a) 38 ppm CH4和(b) 55 ppm C2H2测量结果；(c) CH4和(d) C2H2 Allan 方差分析 
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3.3.3 大气环境 CH4实时测量 

最后，将所设计的双气体检测系统部署在校园内，进行为期 31 h 的大气

CH4浓度连续监测，测量时间为 2024 年 5 月 12 日 11:00 至 5 月 13 日 18:00。测

量过程中，系统以 500 SCCM 的流量抽取室外空气进入装置。为确保测量的准

确性，在进气端设置干燥器和灰尘过滤器，以去除空气中水分和悬浮颗粒物。

同时，为了维持实验温度，在超净室内启动空调，以保持温度恒定在约 296 K。

系统进气口设置在实验室窗外，距离地面约 10 m 高。图 3-15 展示了测量过程

中，获得的 CH4 吸收信号、吸收光谱及其浓度变化曲线。结果表明，CH4 浓度

呈现明显的昼夜波动特征，夜间浓度高于白天。具体而言，CH4 浓度在日落后

呈现持续上升趋势，并于日出前后达到峰值，随后逐渐下降，至下午时段降至

最低值。这种昼夜变化规律主要归因于夜间大气稳定性增加和热对流减弱，从

而限制了 CH4 的垂直扩散；而日出后温度升高和垂直对流增强，则促进了 CH4

的稀释和扩散。在整个测量期间，CH4 的浓度波动范围为 1.51-2.91 ppm，平均

浓度为 2.01 ppm，与夏季芜湖市大气中 CH4的平均浓度基本一致。 
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图 3-15 (a) 测量的大气 CH4吸收信号；(b) 测量的大气 CH4吸收光谱与 Voigt 拟合；(c) 2024

年 5 月 12-13 日室外空气中的 CH4测量结果 
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3.4 本章小结 

本章介绍了一种基于 TDM 和 DAS 的紧凑型 CH4/C2H2双气体检测系统。该

系统采用基于 PID 反馈控制的波长稳定技术，有效抑制了 DFB 激光器因温度控

制波动而造成的激光波长漂移问题。同时，结合 H∞滤波算法显著降低了系统噪

声干扰。实验结果表明，系统测得的气体吸收谱线强度与 HITRAN 数据库中参

考值的相对误差均低于 5%。并通过 Allan方差分析得出，在 1 s的积分时间下，

CH4和 C2H2的检测精度分别为 0.71 ppm 和 0.64 ppm；而在最佳积分时间 556 s

和 312 s 时，CH4和 C2H2的检测极限分别为 39.9 ppb 和 47.3 ppb。最后，应用该

系统对大气中 CH4浓度进行 31 h 连续监测，测量结果清晰地展示了 CH4浓度的

昼夜变化特征。  
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第 4 章 基于神经网络的 DAS 气体检测系统性能提升研究 

在基于 DAS 技术进行气体浓度精确测量时，确保光谱信号的无失真分析处

理与谱线参数精确反演至关重要。传统的浓度反演方法，如吸光度积分法

(Absorbance Integration Method, AIM)，通常采用 Voigt 线型函数对吸光度曲线进

行拟合，并通过计算频域积分面积来反演气体浓度。然而，目前 Voigt 线型函数

的近似表达式仍存在处理高压环境或弱吸收信号时表现不佳的情况，导致 AIM

测量精度和适用性存在明显的局限性。 

近年来，人工智能技术的快速发展为气体检测技术提供了新的思路。在光

谱信号滤波方面，卷积神经网络(Convolutional Neural Networks, CNN)[81]凭借其

局部特征提取能力，可有效提取光谱数据中的关键吸收特征，并抑制高斯白噪

声等静态噪声干扰。然而，由于 CNN 缺乏时序建模能力，其在处理动态噪声

(如系统漂移、光源波动等)和复杂噪声环境时的仍存在一定局限性。双向长短

期记忆神经网络(Bi-directional Long Short-Term Memory, BiLSTM)作为一种专门

建模时序依赖关系的深度学习架构，通过双向时序信息传递机制，可有效捕捉

光谱信号中由环境扰动引起的动态变化特征。通过融合 CNN 与 BiLSTM，即可

保留 CNN 对局部吸收特征的敏感性，又能利用 BiLSTM 的时序依赖建模能力，

从而实现在复杂噪声环境下的高效滤波。在气体浓度预测方面，反向传播神经

网络(Back Propagation, BP)[82]因其强大的非线性映射能力，可处理复杂的光谱特

征。然而，BP 易陷入局部最优解，且对噪声扰动鲁棒性不足。自适应增强

(Adaptive Boosting, AdaBoost)算法作为一种集成学习算法，通过训练多个弱学习

器并加权组合成强学习器，能够有效提升模型的泛化能力。基于 AdaBoost 算法

改进 BP(BP-AdaBoost)，通过集成多个 BP 并优化权重分配策略，可进一步增强

模型的泛化能力和鲁棒性。 

基于上述分析，本章提出了一种由神经网络滤波器(Neural Network Filter, 

NNF)和网络浓度预测器(Network Concentration Predictor, NCP)组成的气体分析模

型，应用于 CH4 气体检测系统，以实现噪声光谱数据中 CH4 吸收信息的高效提

取及浓度预测。其中，NNF结合了 CNN和 BiLSTM用于光谱信号的滤波处理；
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NCP 则集成了主成分分析(Principal Component Analysis, PCA)和 BP-AdaBoost 用

于 CH4 浓度的精确预测。为了验证模型性能，实验分别基于理论模拟光谱数据

和实际测量光谱信号对其进行了详细分析。 

4.1 基于神经网络气体分析模型增强的 CH4气体检测系统 

图 4-1 展示了基于神经网络气体分析模型增强的近红外 CH4 气体检测系统

整体结构。该系统在传统 DAS 气体检测系统的基础上，集成了 NNF 和 NCP。

首先，通过 NNF 对传感器采集的原始光谱数据进行滤波处理，以提高光谱信号

质量；随后，利用 NCP 实现吸收光谱到气体浓度的非线性映射，最终输出高精

度的气体浓度预测值。本节将依次介绍检测系统配置、NNF 与 NCP 模型结构以

及数据集的构建与模型训练策略。 
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图 4-1 基于神经网络气体分析模型增强的近红外 CH4气体检测系统 

4.1.1. 检测系统配置 

图 4-2 展示了近红外 CH4 气体检测系统的装置示意图。系统采用 DFB 激光

器作为光源，其中心波长为 1653.72 nm，由高精度紧凑型激光二极管驱动器控

制其工作温度(34℃)和驱动电流(67.4-97.8 mA)，实现 6046.3-6047.6 cm-1 的连续

波数调谐范围。在光束传输过程中，通过调整准直器的入射角和位置，使输出
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光束以最佳位置和角度入射至 Herriott 多通池，实现 30.50 m 的有效吸收光程。

出射光离开吸收池后，经焦距为 30 mm的凸透镜聚焦至 PD，转换为电压信号，

随后由 DAQ卡收集并传输至 PC完成后续处理。实验气体样本由两台 MFC分别

控制 1%标准浓度 CH4 和高纯度 N2 的流量进行精确配比，而吸收池内压力则通

过压力控制器进行实时调节与稳定。 
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图 4-2 DAS 气体检测系统示意图 

4.1.2. 神经网络滤波器 

所提出的神经网络滤波器结构如图 4-3 所示，结合了 CNN 和 BiLSTM，旨

在建立输入噪声光谱与其对应去噪光谱之间的映射关系。为了更好的提高气体

检测系统在检测过程中的准确性和稳定性，对模型结构和超参数经过不断调整

以达到最优。NNF 首先利用一维卷积层(one-dimensional convolutional layer)从输

入的噪声光谱中提取关键特征。卷积层共有 64 个可学习的卷积核(convolution 

kernel)，每个卷积核根据特定的步长对该层的输入特征图进行局部卷积操作，

产生相应的特征图。接着经过批量归一化层(batch normalization layer)对卷积层

的输出进行标准化处理，以减小不同批次训练数据之间的偏差，防止梯度消失
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或爆炸，并加快模型的收敛速度。ReLU(Rectified Linear Unit)激活层通过引入非

线性特征，提高模型的表达能力和泛化能力。池化层(pooling layer)则通过下采

样对特征进行压缩，减少模型参数和计算量的同时保留输入的重要信息。 

在特征提取完成后，光谱数据通过BiLSTM层进行进一步处理。BiLSTM层

由前向和后向 LSTM 层组成，每个 LSTM 层各自包含 256 个隐藏单元，通过双

向结构，BiLSTM 可以有效融合时间序列的正向和反向信息，从而更好地捕捉

光谱信号的动态变化。LSTM 作为一种特殊类型的循环神经网络，通过引入细

胞状态机制，将多个记忆单元按时间顺序连接成链式结构。在串联结构中，短

时记忆的传递是有相邻细胞的隐藏状态依次进行传递的，长时记忆则通过贯穿

整个网络的信息链来实现时间信息传递。每个 LSTM 单元包含三个关键的门控

机制：遗忘门、输入门和输出门。遗忘门是信息筛选的第一步，用于确定先前

的细胞状态中应被遗忘的信息量。通过 sigmoid 激活函数对前一个隐藏状态 1th −

和当前输入 tx 进行运算，得到上一层细胞状态被遗忘的概率，即： 

 
1( [ , ] )t f t t ff W h x b −=  +  (4-1) 

式中，W 为前次输出和当前输入的权重；b 为偏置向量； 为 sigmoid 函数。 

输入门负责当前单元的更新。其过程分为两步：首先，通过 sigmoid函数决

定细胞状态更新程度 ti ，其次，通过 tanh函数产生新的候选值向量 tC ，即： 

 1( [ , ] )t i t t ii W h x b −=  +  (4-2) 

 1tanh( [ , ] )t C t t CC W h x b−=  +  (4-3) 

细胞状态的更新则通过遗忘门的输出 tf 和输入门的输出 ti 进行计算，表示为： 

 1 tt t t tC f C i C−=  +   (4-4) 

输出门用于控制当前单元的输出信息。首先通过 sigmoid函数对前一个隐藏

细胞状态 1th − 和当前输入 tx 进行操作得到一个[0,1]区间取值的 to ，接着，将细胞

状态 tC 通过 tanh 函数处理后与 to 相乘，得到最终的隐藏状态 th ，即： 

 1( [ , ] )t o t t oo W h x b −=  +  (4-5) 

 tanh( )t t th o C=   (4-6) 
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最后，通过全连接层(fully connected layer)对提取的特征进行整合，生成相应的

滤波光谱。 

在模型的训练过程中，采用梯度下降法逐步求解，以最小化损失函数并优

化模型的参数。均方误差函数(Mean Squared Error, MSE)作为损失函数，其表达

式为： 

 ( ) ( )( )
2

1 m

i

MSE y i y i
m

= −  (4-7) 

式中， i为光谱数据点对应的索引， ( )y i 为 NNF在第 i 位置的预测透射值， ( )y i

为第 i位置的实际透射值。为了加速优化过程并避免陷入局部最小值，模型采用

Adam优化器( 1 20.9， 2 20.999)进行参数更新。初始学习率设置为 0.001。模型

最终在 500 个 epoch 中收敛。 
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图 4-3 神经网络滤波器的结构示意图(ConvBNRelu 层是由一维卷积层、批量归一化层和

Relu 层组成的复合层) 

4.1.3. 网络浓度预测器 

所提出的网络浓度预测器结构如图 4-4 所示。对于 NCP，输入数据为经过

NNF 滤波处理后的透射光谱 1000 1X R  ，输出数据为最终的目标气体浓度信息。

每个光谱由 1000 个维度的向量表示，这种高维度特性不仅会增加计算复杂度，

还可能影响模型的整体性能。为此，NCP 首先采用 PCA 对光谱数据进行降维处

理。PCA 通过线性变换将高维数据投影到低维空间，在保留关键信息的同时，

有效压缩原始光谱的维度，从而降低光谱数据映射到对应浓度的函数复杂度。 

然而，仅靠降维处理并不足以确保模型在气体浓度预测任务中表现出色。

传统的 BP神经网络虽然在非线性映射方面表现优异，能够逼近任意连续函数，
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但其也存在一些明显的局限性。首先，BP 神经网络的训练过程依赖于梯度下降

法，这使得网络容易陷入局部最优解。其次，BP 神经网络对噪声和异常值较为

敏感，这种敏感性会导致模型的泛化能力受到限制，进而影响实际应用中的效

果。为此，NCP 进一步引入 AdaBoost 算法以改进 BP 神经网络。AdaBoost 算法

作为一种集成学习算法，其核心思想是在迭代过程中重点关注预测误差较大的

样本，并在每次迭代中根据当前弱学习器的表现动态调整样本权重。具体而言，

预测误差较大的样本在下一次迭代中被赋予更高的权重，以确保后续的弱学习

器更加关注这些难以预测的样本。此外，AdaBoost 算法为每个弱学习器计算权

重，该权重反映了该弱学习器的整体预测误差。在最终组合成强预测器时，表

现较好的弱学习器将占据更重要的位置。BP-AdaBoost 结合了 BP 神经网络的非

线性建模能力与 AdaBoost 算法的集成学习优势，通过集成多个弱学习器(BP 神

经网络)，形成一个强学习器，从而提高气体浓度的预测精度和稳定性，具体步

骤如下： 

(1) 初始化样本权值。对m个训练样本的权值分布进行初始化，每个样本的权值

均初始化为 1/iw m= ，得到训练集的权值分布： 

 ( )1 1 2( ) ( , , , ), 1,2,3,...,mD i w w w t T= =  (4-8) 

式中，T 为迭代的次数，即 BP 神经网络的个数。 

(2) 训练 BP 神经网络。根据当前样本的权值分布，训练 BP 神经网络 tN 进行气

体浓度预测。计算训练集中每个样本的预测误差 ie 以及相应的总体误差

1

1 m

t i

i

e e
m =

=  。 

(3) 调 整 权 重 。 更 新 样 本 权 值 分 布 1( )
( )

ie

t t
t

t

D i
D i

Z

 −

−= 和 弱 学 习 器 权 重

1 1
ln( )

2
t

t

W


= ，其中
1

t
t

t

e

e
 =

−
， tZ 是使

1

1
m

t

i

D
=

= 的归一化因子，确保权重的正

确更新。 

(4) 组合学习器。持续迭代直到达到预设的迭代次数T ，最后，通过加权组合多

个 BP 神经网络，形成强学习器： 
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图 4-4 网络浓度预测器的结构示意图 

4.1.4. 数据集构建与模型训练 

众所周知，神经网络模型的泛化能力和预测精度高度依赖于训练数据集的

质量和数量。然而，对于 DAS 系统而言，通过实验获取足够的样本以满足神经

网络训练的需求是耗时且繁重的过程。同时，实验过程中由于噪声等因素的干

扰，实时测量的气体透射光谱中吸收峰位置通常会出现细微的波动。鉴于神经

网络模型的有效训练需要从大量样本数据中提取共同特征，生成与目标数据分

布相同的大规模模拟数据作为训练集已成为解决深度学习领域数据稀缺问题的

有效途径。基于此，本节利用 HITRAN 2022 数据库，在实验条件下以 0.5 ppm

为步长，模拟了浓度范围为 0.5-500 ppm 的 CH4透射光谱，具体参数详见表 4-1。

为了增强模拟数据与实际信号的一致性，在生成的干净模拟透射光谱中叠加了

高斯噪声、均匀噪声和干涉噪声。 

在模型训练方面，实验采用分阶段训练策略，每个阶段分别使用不同幅度

噪声的数据集。第一阶段，使用高幅值噪声透射光谱作为输入数据，对应的干

净透射光谱作为目标输出，训练 NNF 以学习噪声抑制特性。第二阶段，使用低

幅值噪声透射光谱作为输入数据，对应的气体浓度值作为目标输出，训练 NCP

以实现精确的浓度预测。利用两个训练数据集可以保证目标数据与训练数据的
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相似性，提高气体浓度预测的精度和准确性，两个数据集分别包含了 1000 个模

拟光谱信号，其中 80%的数据集作为训练集，20%的数据用于验证模型性能。

模拟得到的噪声透射光谱和三种类型的噪声如图 4-5 所示。 
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图 4-5 (a) 用于构建数据集的模拟甲烷透射光谱；(b) 高斯噪声；(c) 均匀噪声；(d) 干涉噪声 

表 4-1 模型训练集参数 

Concentration / 

ppm 

Wavenumber / 

cm-1 
T / K  P /mbar L /m 

Sample 

Size 

Sample 

Point 

0-500 (0.5) 6046.3-6047.6 296 200 30.50 1000 1000 

4.2 实验结果与分析 

本节将系统评估所提出的基于神经网络的气体分析模型在模拟数据和实测

数据上的性能表现，并分析其在 CH4 气体检测系统中的实际应用效果。具体而

言，首先基于 HITRAN 数据库生成的模拟光谱数据，对模型在滤波处理及浓度

预测方面的精度和稳定性进行了对比分析；其次，利用实测光谱数据，验证了

模型在实际复杂环境中的鲁棒性与泛化能力；最后，将优化后的模型集成至气

体检测系统，对其在长时间连续运行状态下的稳定性进行了系统性评估。 

4.2.1. 模拟数据的模型性能分析 

作为气体分析模型的重要组成部分，NNF 的滤波性能与多种广泛使用的数

字滤波算法在模拟数据上进行了对比。实验采用 SNR 和均方根误差(Root Mean 

Square Error, RMSE)作为滤波性能的定量评估指标，其中 RMSE的计算公式表述

为： 
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 ( )
2

1

1 n

noise free denoised

i

RMSE signal signal
n

−

=

= −  (4-10) 

式中， noise freesignal − 和 denoisedsignal 分别表示无噪声的模拟标准光谱信号和降噪后

的光谱信号。以初始 SNR 为 3.856 dB 的模拟 CH4透射光谱为代表样本，图 4-6

直观展示了不同滤波算法的处理效果，表4-2则详细汇总了对应的SNR和RMSE

的具体数值。实验结果表明，MAF 和 S-G 滤波性能相对有限，滤波后光谱 SNR

分别为 8.502 dB 和 8.746 dB，RMSE 分别为 8.8136×10-4和 8.4379×10-4。KF 虽然

将 SNR提高至 9.213 dB，RMSE降低至 7.827×10-4，但噪声残留仍然明显，导致

吸收峰出现畸变。相较之下，WT 滤波则表现较优，尽管原始光谱存在一定程

度的失真，但经过 WT 滤波处理后 SNR 提高至 10.821 dB，RMSE 降低至

7.827×10-4。而所提出的 NNF 则展现出最优的滤波性能，其处理后的光谱 SNR

达到了 25.23 dB(相较于原始光谱提升了 21.374 dB)，RMSE降低至 1.1103×10-5。

NNF 的优越性能归因于其独特的网络结构：首先，CNN 能够有效提取光谱数据

的局部特征，这对于分辨紧密交织的噪声和有用信号尤为关键；其次，

BiLSTM 通过综合考量时间序列中的前后信息，使模型能够更准确地预测并重

构信号的动态变化，从而在抑制噪声的同时，尽可能的保留了光谱数据的重要

特征。 

表 4-2 比较不同滤波算法获得的滤波信号 SNR 和 RMSE。 

Filtering Method SNR /dB RMSE 

Noise signal 3.856 2.2881×10-3 

MAF 8.502 8.8136×10-4 

S-G 8.746 8.4379×10-4 

KF 9.213 7.827×10-4 

WT 10.82 6.2079×10-4 

NNF 25.23 1.1103×10-5 
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图 4-6 不同滤波算法的滤波效果对比(背景由高斯噪声、均匀噪声和干涉噪声组成) 

在浓度反演性能评估方面，将 NCP 与传统的 AIM 和标准 BP 神经网络进行

对比分析。结果如图 4-7(a)所示，三种方法测得的浓度值与理论值均具有良好的

线性关系和一致性，线性拟合相关系数 R2 均超过 0.98。然而，通过图 4-7(b)的

误差分析可以看出，NCP 在测量精度方面具有明显优势，其平均绝对误差(Mea

n Absolute Deviation, MAE)和平均相对误差(Mean Relative Error, MRE)分别仅为 1.

32 ppm 和 3.19%，较 AIM(MAE23.00 ppm, MRE25.50%)和 BP(MAE23.11 ppm, 

MRE28.59%)均有明显降低。传统 AIM 的局限性主要受限于其物理模型依赖性，

需要经历透射光谱到吸光度光谱的转换、Voigt 线型函数拟合以及频域积分面积

计算等多步骤反演过程，这一过程不可避免地引入了系统误差和计算误差；标

准 BP神经网络虽然避免了物理模型假设，但受制于梯度下降优化算法的局部收

敛特性，在高维复杂损失函数空间中容易陷入局部最优解，从而导致泛化能力

不足。相较之下，NCP 在 BP 神经网络的基础上引入了 PCA，有效降低了输入

数据的维度和冗余特征，简化了浓度预测过程；此外，通过结合 AdaBoost 算法

对多个 BP神经网络进行集成，进一步提升了模型对训练数据的适应性和对测试

数据的预测准确性，增强了模型在复杂多变环境中的鲁棒性和稳定性。 
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图 4-7 基于不同方法的 CH4模拟数据浓度反演结果对比 

4.2.2. 实验结果的模型性能分析 

为进一步验证 NNF 在实际实验条件下的滤波性能，本节基于实验数据对其

进行了详细的对比分析。图 4-8 展示了在温度为 296 K，压力为 200 mbar 条件

下，4.5 ppm CH4的测量透射光谱以及经过不同滤波算法处理后的光谱数据。分

析结果表明，传统数字滤波算法(MAF、S-G 滤波、KF 和 WT 滤波)在噪声抑制

方面效果有限，滤波后的光谱非吸收基线区域仍残留大量噪声，且在气体吸收

峰位置存在明显偏差。这无疑会大大降低吸收光谱的识别和拟合精度，进而影

响浓度反演的精度和稳定性。相比之下，NNF 则展现出优越的滤波性能，显著

平滑了原始噪声光谱，尤其在非吸收基线区域，噪声波动几乎消失，信号表现

得十分平稳，光谱 SNR 从初始的 12.039 dB 提升至 31.093 dB(提高约 2.58 倍)。

同时，滤波后的光谱拟合相关系数 R2 达到 0.999，表明滤波后的吸收光谱与理

论形状高度吻合。这一结果充分证明了 NNF 在实际应用中的优越性能。 
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图 4-8 几种滤波算法在实验数据上的滤波效果对比 



安徽工程大学硕士学位论文 

 

 

54 

 

此外，为评估 NCP 在浓度预测中的适用性和可靠性，实验使用 MFC 配置

了 30 组不同浓度的 CH4 气体样本，并以 MFC 预设的浓度作为标准浓度。图 4-

9(a)展示了 NCP、AIM 和 BP 对经 NNF 滤波后 CH4 透射光谱进行浓度反演的结

果对比。结果表明，NCP 预测浓度与标准浓度之间的误差最小。进一步地误差

分析结果如图 4-9(b)、(c)和(d)所示，NCP 的 MAE 和 MRE 分别为 1.29 ppm 和

2.05%，明显低于 AIM(MAE22.54 ppm, MRE23.39%)和 BP 神经网络(MAE22.74 

ppm, MRE25.90%)。表 4-3 详细汇总了各方法的浓度测量误差具体数值。 
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图 4-9 基于不同方法的 CH4测量数据浓度测量结果对比 

表 4-3 三种方法浓度测量误差对比 

Concentration range /ppm 10-156 ppm 

Method Mean absolute error /ppm Mean relative error /% 

AIM 2.54452 3.38947 

BP 2.74627 5.90654 

NCP 1.28887 2.04789 

4.2.3. 系统性能分析 

本节进一步分析了模型增强的 CH4 气体检测系统的响应特性。图 4-10(a)展

示了不同浓度下 CH4吸光度振幅的变化情况。实验中，系统以 10Hz的时间分辨

率进行测量，即每个浓度在 1 s 内记录 10 个光谱数据，总记录次数不少于 500

次。此外，通过对各数据点的平均值进行线性拟合，计算出 CH4 吸光度与浓度

之间的线性响应关系，结果如图 4-10(b)所示。拟合结果显示，吸光度与浓度之

间的相关系数 R2达到了 0.999，表明二者之间具有良好的线性关系。 
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图 4-10 (a) 不同浓度的 CH4吸光度幅值与浓度的关系；(b) 线性响应曲线 

最后，为了评估气体检测系统的检测精度和长期检测稳定性，在吸收池中

注入浓度为 6 ppm 的 CH4气体样本，进行 30 min 的实时检测。测得的浓度结果

如图 4-11(a)所示。在整个测量过程内，CH4的浓度在 5.06-7.49 ppm 范围内波动，

平均值为 6.16 ppm，标准偏差为 0.244 ppm。进一步地 Allan 方差分析结果如图

4-11(b)所示，在 1 s 的积分时间下，CH4的检测精度为 0.23 ppm，而在最佳积分

时间 406 s 时，CH4的检测极限为 34.8 ppb。 
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图 4-11 (a) 6 ppm CH4气体浓度测量结果；(b) Allan 方差分析 

4.3 本章小结 

本章提出了一种基于神经网络的气体分析模型，包含用于透射光谱滤波的

NNF 和用于气体浓度反演的 NCP。实验结果表明，在滤波性能方面，NNF 较传

统数字滤波算法具有明显优势，SNR 提升了 2.58 倍；而在浓度测量精度方面，

NCP 相比于 AIM 实现了更高的准确性，其 MAE 和 MRE 分别降低至 1.29 ppm

和 2.05%。此外，Allan 偏差分析结果显示，在 1 s 积分时间下，CH4的检测精度

为 0.23 ppm；在 406 s 最佳积分时间下，CH4的检测极限为 34.8 ppb。  
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第 5 章 总结与展望 

本章首先对前面的内容进行了总结，对已开展的研究工作进行了归纳。其

次，对未来的研究工作方向做出了相应的展望。 

5.1 全文总结 

可调谐二极管激光吸收光谱(TDLAS)技术作为一种高精度气体分析方法，

凭借其卓越的灵敏度、选择性以及非接触式测量等特点，广泛应用于痕量气体

检测领域。在此背景下，本文基于直接吸收光谱(DAS)技术，以 CH4 和 C2H2 分

子作为研究对象，从气体检测系统的实际应用上进行了探索与创新。主要完成

工作如下： 

(1) 开发了一种基于时分复用(TDM)和 DAS 的紧凑型 CH4/C2H2 双气体检测

系统。针对气体检测中的激光波长漂移和噪声干扰问题，系统采用基于比例-积

分-微分(PID)反馈控制的波长稳定技术，有效抑制了因温度控制波动而造成的

激光波长漂移；同时引入 H 无穷(H∞)滤波算法，有效降低了系统噪声干扰，使

光谱信噪比(SNR)较原始数据提高了1.48倍。实验结果表明，系统测得的气体吸

收谱线强度与 HITRAN 数据库中参考值的相对误差均低于 5%。此外，Allan 方

差分析结果显示，在最佳积分时间 556 s 和 312 s 时，CH4和 C2H2的检测极限分

别为 39.9 ppb 和 47.3 ppb。 

(2) 提出了一种应用于 CH4检测系统的神经网络气体分析模型。该模型集成

了神经网络滤波器(NNF)和网络浓度预测器(NCP)，实现了从 CH4 测量透射光谱

中快速、准确地确定气体浓度。实验结果表明，NNF 的光谱滤波性能相较于传

统数字滤波算法具有明显提升，经其处理后的光谱 SNR 提高了 2.58 倍，光谱拟

合相关系数 R²达到了 0.999。在气体浓度测量精度方面，NCP 的平均绝对误差

(MAE)和平均相对误差(MRE)分别为 1.29 ppm 和 2.05%，较传统吸光度积分法

(AIM)分别降低了 1.25 ppm 和 1.34%。此外，Allan 方差分析结果显示，在最佳

积分时间 406 s 时，CH4的检测极限为 34.8 ppb。 
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5.2 工作展望 

本文在基于 DAS 的 CH4 和 C2H2 气体检测研究方面取得了一定进展，但仍

存在诸多亟待解决的问题与局限。据此提出以下工作展望： 

(1) 在基于 TDM 与 DAS 的多组分痕量气体检测中，激光器快速切换过程中，

由于插入损耗和光学元件的响应不均，容易引起信号衰减或交叉干扰，进而降

低整体检测精度。因此，亟需深入研究多组分气体的同步检测方法，以实现更

高精度的同时测量。 

(2) DAS 检测灵敏度和精度显著依赖于基线校正方法，其中基线拟合作为一

种有效手段，但其精度高度依赖于可调谐激光器的光强响应及波长响应的稳定

性，尤其在两翼均存在吸收的情况下，基线获取难度将显著增加。因此，探索

在全局吸收条件下改进基线拟合方法，将对提升气体检测准确性产生重要影响。 

(3) 当前，在数据量较小时，通过 LabVIEW 平台进行光谱采集与分析能够

满足实时处理要求；但随着数据量的增加，LabVIEW 的运行速度难以跟上采集

速度，可能导致系统处理滞后。为满足工程应用的实时性要求，未来需要将算

法移植至处理速度更快的 FPGA 平台上，从而实现高效的数据处理与实时监测。 
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