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第４１卷　第１期
２０１７年１月

激　　光　　技　　术
ＬＡＳＥＲＴＥＣＨＮＯＬＯＧＹ

Ｖｏｌ．４１，Ｎｏ．１
Ｊａｎｕａｒｙ，２０１７

　　文章编号：１００１３８０６（２０１７）０１０１３３０５

随机抽样一致性算法在激光光谱中的应用研究

谢珊珊，王哲强，黄　河，陈宝宝，汪　培，李劲松
（安徽大学 物理与材料科学学院，合肥 ２３０６０１）

摘要：为了解决波长调制激光光谱技术探测大气痕量气体浓度中信号处理算法的不足，提出了一种基于随机抽样

一致性算法的气体浓度反演算法。以大气甲醛分子的仿真信号和实际测量信号为例，进行了理论分析和实验研究，并

与传统的最小二乘法相比较。结果表明，该算法具有较强的抗噪声和异常点干扰能力，尤其是在低信噪比的条件下，精

确度可提高１个量级，体现出较高的可靠性和优越性。
关键词：信号处理；随机抽样一致性；最小二乘法；气体浓度反演；激光光谱
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引　言

自２０世纪８０年代以来，随着经济的发展，全球环
境问题日益突出，如温室效应、臭氧层破坏、雾霾、酸雨

和光化学烟雾等，严重威胁着全球人类的生存和发展。

发展大气污染物的监测技术，为环境污染的监控、治理

以及环境科学问题的研究提供必要的实验数据和理论

支持，已成为环境科学家们的首要任务。可调谐半导

体激光吸收光谱（ｔｕｎａｂｌｅｄｉｏｄｅｌａｓｅｒａｂｓｏｒｐｔｉｏｎｓｐｅｃ
ｔｒｏｓｃｏｐｙ，ＴＤＬＡＳ）作为一种新型的非接触式气体浓度
诊断技术，具有高分辨率和响应速度快等特点，从而被

广泛地应用大气温室气体及其它大气痕量气体的测量

研究［１２］。ＴＤＬＡＳ的测量方法主要基于朗伯比尔定
律，通过检测气体分子对特定波长的激光吸收而产生

的光强衰减量，结合一定的算法模型和已知实验参量，

即可直接反演出被测分子的浓度、温度和速度等信息。

该方法相对简单，但易受噪声影响，测量精度和灵敏度

有限。鉴于半导体激光器的可调谐特性，１９８１年，
ＲＥＩＤ和 ＬＡＢＲＩＥ 提出将波长调制技术应用于
ＴＤＬＡＳ［３］，利用高频正弦信号叠加到低频激光波长扫
描信号中调制激光器，使得探测器探测到信号含有高

频的谐波分量，进而通过锁相放大器进行提取，能有效

地抑制１／ｆ噪声，从而实现更高精确度的测量。
波长调制光谱中二次谐波探测技术灵敏度较高，

因而被广泛地用于气体浓度的测量，但该技术首先需

要对系统进行标定后才能反演出被测样品的浓度信

息［４５］。鉴于二次谐波信号与样品浓度之间的线性关

系，目前采用的反演算法主要包括二次谐波信号峰值

比值法和二次谐波信号整个线型轮廓线性回归分析

法［６］。前者采用样品信号和参考信号之间单个峰值
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的比值，在低浓度的情况下（吸收信号较弱，噪声干扰

明显）测量误差较大。后者利用整个二次谐波信号的

有效吸收线型，结合最小二乘法拟合算法（ｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅ
ｍｅｔｈｏｄ，ＬＳＭ）［７８］，反演数据点增加，可有效降低测量
误差，但是仍然受到非相关的噪声影响，导致拟合结果

有所偏差。

本文中针对当前波长调制光谱技术中信号处理方

法存在的问题，提出了一种改进的反演气体浓度算法，

结合随机抽样一致性 （ｒａｎｄｏｍ ｓａｍｐｌｅｃｏｎｓｅｎｓｕｓ，
ＲＡＮＳＡＣ）算法，用于高精度的大气痕量气体测量。首
先介绍了相关算法的基本理论，通过将自行建立的

　　

ＲＡＮＳＡＣ算法模型应用到理论模拟和实验测量的数据
处理中，对该算法模型的可靠性进行系统地评估。

１　ＲＡＮＳＡＣ算法原理

１．１　ＲＡＮＳＡＣ算法
ＲＡＮＳＡＣ算法最早由 ＦＩＳＣＨＬＥＲ和 ＢＯＬＬＥＳ于

１９８１年提出［９］，作为一种迭代方法，用来在一组包含离

群的被观测数据中估算出数学模型的参量。其主要原

理是：输入一组实验数据，通过迭代反复选择数据中的

一组随机子集（局内点），排除噪声（局外点），给出一个

模型，最大概率的适用于局内点，算法流程见图１［１０１１］。

Ｆｉｇ１　ＴｈｅｆｌｏｗｃｈａｒｔｏｆＲＡＮＳＡＣａｌｇｏｒｉｔｈｍ

　　ＲＡＮＳＡＣ算法计算过程中，要确定的参量有判断
为内点的阈值ｔ、使得模型足够合理的内点数目 ｄ，被
重复执行上述流程的次数ｋ（迭代次数）可以从理论结
果推断出。从估计模型参量时，用 ｐ表示在迭代过程
中从数据集内随机选取出的点均为局内点的概率，用

ｗ表示每次从数据集中选取一个局内点的概率：ｗ＝局
内点的数目／数据集的数目。

假设估计模型需要选定ｎ个点，ｗｎ是所有ｎ个点
均为局内点的概率；（１－ｗｎ）是 ｎ个点中至少有一个
点为局外点的概率，此时表明从数据集中估计出了一

个不好的模型。（１－ｗｎ）ｋ表示算法永远都不会选择
到ｎ个点均为局内点的概率，它和（１－ｐ）相同，即：
１－ｐ＝（１－ｗｎ）ｋ。两边取对数，即得到迭代次数：

ｋ＝ ｌｇ（１－ｐ）
ｌｇ（１－ｗｎ）

（１）

　　阈值 ｔ的选取很重要，直接影响内点外点的判
断［１２］。因为在判断有效点的时候，若选取的 ｔ较小，
则会放弃应该选择的有效点；而选取的ｔ较大，则可能
将异常点或误差点误判为有效点。针对该问题，本文

中采用绝对中位差（ｍｅｄｉａｎａｂｓｏｌｕｔｅｄｅｖｉａｔｉｏｎ，ＭＡＤ）
ＤＭＡＤ来估计数据的方差。假设选取的数据子集为 ｙｉ，
则其表达式为：

ＤＭＡＤ ＝ｍｅｄｉａｎｉ（ｙｉ－ｍｅｄｉａｎｊ（ｙｉ）） （２）
式中，ｍｅｄｉａｎ为求数组的中值函数，

#

·
#

为求绝对

值符号，ｉ和ｊ分别为数据子集位置。阈值 ｔ取实验数
据的绝对中位差，再用模型去测试其它实验数据，若数

据点到直线的距离小于ｔ时，此点被认为是内点，反之
则为外点。

１．２　对比分析
为验证两种算法的可靠性和稳健性，对同一组含

有相同误差和异常点的数据进行模拟，当数据（ｉｎｌｉ
ｅｒｓ）中不添加异常点和添加５０个异常点（ｏｕｔｌｉｅｒｓ）时，
ＬＳＭ和ＲＡＮＳＡＣ算法的拟合结果如图２所示。

Ｆｉｇ２　ＦｉｔｎｅｓｓｒｅｓｕｌｔｓｏｆｔｈｅｓａｍｅｄａｔａｓｅｔｓｂｙａｐｐｌｙｉｎｇＬＳＭａｎｄＲＡＮＳＡＣ

结果显示，最小二乘法对异常值较敏感，当实验数

据中出现异常点时，最小二乘法拟合的直线极大地偏

离原直线；而 ＲＡＮＳＡＣ则可有效地排除异常点的影
响，拟合结果非常接近原模型，具有较好的稳健性。相

比于最小二乘法，ＲＡＮＳＡＣ算法在计算参量的迭代次
数没有上限，其优点是它能鲁棒性地估计模型参量，即

４３１
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使是对于存在一定显著数量的异常值的数据集，也可

以高精度的估计参量，因而被广泛地应用于图像处理。

实际应用中，通过最佳化 ＲＡＮＳＡＣ模型参量可找到最
大内点集［１３１５］，减小误差概况概率，提高数据处理的

精确度。

２　实验结果和讨论

２．１　仿真实验
本文中首先通过采用 Ｐｙｔｈｏｎ程序语言自行编程

对波长调制二次谐波信号进行仿真研究。假设不含噪

声的体积分数为１０－７的甲醛二次谐波信号为参考信
号Ｘ（信号幅值为相对值），体积分数为２×１０－７的二
次谐波信号为待分析信号 Ｙ，并通过对待分析信号 Ｙ

添加不同幅值Ａ的噪声（部分信号如图３ａ～图３ｃ所
示），进而对以上两种线性拟合模型进行评估。以图

３ａ～图３ｃ仿真二次谐波信号（横坐标为采样点数，无
单位）中每个Ｘ信号为横坐标，Ｙ信号为纵坐标，画出的
图形及相应线性拟合结果分别展示在对应的图３ｄ～
图３ｆ中，最终拟合结果统计如表１所示。从表１可以
看出，对具有较高信噪比（ｓｉｇｎａｌｔｏｎｏｉｓｅｒａｔｉｏ，ＳＮＲ）
ＲＳＮＲ的谐波信号进行线性拟合，两种算法的拟合结果
具有很好的一致性；随着噪声的增加，对具有较低信噪

比的二次谐波信号进行线性拟合时，ＲＡＮＳＡＣ算法明
显比 ＬＳＭ更具有优越性，拟合结果的线性相关度 Ｒ２

要明显高于ＬＳＭ，且拟合的比值（ｓｌｏｐｅ）（即线性拟合
的斜率，Ｙ与Ｘ的比值）更接近真实值２．０。

Ｆｉｇ３　ａ～ｃ—ｔｈｅｓｉｍｕｌａｔｅｄｓｅｃｏｎｄｈａｒｍｏｎｉｃｓｉｇｎａｌｏｆｆｏｒｍａｌｄｅｈｙｄｅｗｉｔｈｎｏｉｓｅｌｅｖｅｌＡ＝１０，２０，５０，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ　ｅ～ｆ—ｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｆｉｔｔｅｄｒｅｓｕｌｔｓｂｙ
ｕｓｉｎｇＬＳＭａｎｄＲＡＮＳＡＣａｌｇｏｒｉｔｈｍｓ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ

Ｔａｂｌｅ１　Ｆｉｔｔｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓｏｆｔｗｏｈａｒｍｏｎｉｃｓｉｇｎａｌｏｆｆｏｒｍａｌｄｅｈｙｄｅｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

ｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔＳＮＲ（ａｄｄｉｎｇＧａｕｓｓｉａｎｎｏｉｓｅｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔａｍｐｌｉ

ｔｕｄｅＡｔｏＹ，ｗｈｉｌｅｋｅｅｐｉｎｇＸｕｎｃｈａｎｇｅｄ）

ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ
ｒｅｓｕｌｔｓ

Ｒ２

ＬＳＭ ＲＡＮＳＡＣ

ｓｌｏｐｅ

ＬＳＭ ＲＡＮＳＡＣ

Ａ＝０（ＲＳＮＲ＝∞） １．０ １．０ ２．０ ２．０

Ａ＝５（ＲＳＮＲ＝８．８７） ０．９８３３ ０．９９３５ １．９８４５ ２．００５９

Ａ＝１０（ＲＳＮＲ＝６．００） ０．９３７１ ０．９８３１ ２．０１８３ １．９９９７

Ａ＝２０（ＲＳＮＲ＝３．５４） ０．８０４５ ０．９４１２ ２．０２５２ ２．０００３

Ａ＝５０（ＲＳＮＲ＝０．６４） ０．２６５４ ０．７４８２ １．６８４８ １．９０８３

２．２　实验数据分析
为了进一步对两种拟合算法进行评估，将两种拟

合模型应用到实验中记录的大气甲醛二次谐波信号处

理中，实验测量系统如参考文献［１６］中所述。大气中
甲醛含量极低，因此，实验中测量的光谱信号质量较

差。实验上获得二次谐波信号 Ｉ２，ｆ与气体分子浓度 Ｃ

之间满足以下关系［１７］：

Ｉ２，ｆ∝Ｉ０αＣＬ （３）
式中，Ｉ０为激光初始光强，α为分子吸收系数，Ｌ为有
效吸收光程。因此，通过将未知浓度的样品信号与已

知参考样品的信号进行对比分析，即可消除初始光强

的影响，从而获得未知样品的浓度信息。本文中主要

是通过已知浓度的甲醛信号，对相关算法的可靠性进

行初步的评估。图４ａ是不同甲醛体积分数的两个二
次谐波信号（ｓｉｇｎａｌ＿１：４２×１０－９；ｓｉｇｎａｌ＿２：３５×１０－９），
信号基线部分受到采集系统噪声的严重干扰。类似于

图３处理方法，以ｓｉｇｎａｌ＿２的数据点为横坐标和ｓｉｇｎａｌ＿１
的数据点为纵坐标时，给出如图４ｂ中符号“·”所示
的依赖关系（包含ｉｎｌｉｅｒｓ和ｏｕｔｌｉｅｒｓ），图中符号“－”描
述的分别为 ＬＳＭ和 ＲＡＮＳＡＣ算法线性拟合的结果。
由此图可见，ＬＳＭ算法处理的对象为整个数据点集

５３１
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　 激　　光　　技　　术 ２０１７年１月

　　

Ｆｉｇ４　ａ—ｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｌｙｍｅａｓｕｒｅｄｓｅｃｏｎｄｈａｒｍｏｎｉｃｓｉｇｎａｌｏｆｆｏｒｍａｌｄｅ
ｈｙｄｅｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｓ　ｂ—ｔｈｅｆｉｔｔｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓｂｙｕｓｉｎｇ
ＬＳＭａｎｄＲＡＮＳＡＣａｌｇｏｒｉｔｈｍｓ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ

Ｆｉｇ５　ａ—ｔｈｅｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌｌｙｍｅａｓｕｒｅｄｓｅｃｏｎｄｈａｒｍｏｎｉｃｓｉｇｎａｌｏｆｆｏｒｍａｌｄｅ
ｈｙｄｅｗｉｔｈｓａｍｅｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ　ｂ—ｔｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇｆｉｔｔｅｄｒｅｓｕｌｔｓ
ｂｙｕｓｉｎｇＬＳＭａｎｄＲＡＮＳＡＣａｌｇｏｒｉｔｈｍ，ｒｅｓｐｅｃｔｉｖｅｌｙ

（ｉｎｌｉｅｒｓ＋ｏｕｔｌｉｅｒｓ），而 ＲＡＮＳＡＣ算法通过排除含有噪
声干扰的数据点（ｏｕｔｌｉｅｒｓ），只对有效数据（ｉｎｌｉｅｒｓ）进
行拟合分析，从而使得拟合结果的可靠性得到显著提

高。图５ａ为甲醛体积分数为 ３５×１０－９不变的情况
下，长时间连续测量二次谐波信号时不同时刻下选取

的两个二次谐波信号（ｓｉｇｎａｌ＿２和ｓｉｇｎａｌ＿３），由于受系
统的稳定性和背景噪声的干扰，使得信号的峰峰值出

现明显的上下波动。同理，图５ｂ中给出了ｓｉｇｎａｌ＿２和

　　Ｔａｂｌｅ２　Ｌｉｎｅａｒｆｉｔｔｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓｏｆｆｏｒｍａｌｄｅｈｙｄｅｓｐｅｃｔｒａｕｎｄｅｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｅｘｐｅｒｉ
ｍｅｎｔａｌｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ

ｆｏｒｍａｌｄｅｈｙｄｅ
ｓａｍｐｌｅ１

ＬＳＭ ＲＡＮＳＡＣ

ｓａｍｐｌｅ２

ＬＳＭ ＲＡＮＳＡＣ

ａｃｔｕａｌｒａｔｉｏ １．２０ １．２０ １．０ １．０

ｆｉｔｔｅｄｖａｌｕｅ １．１８１８ １．１８１８ ０．５３４２ １．０２７２

ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔＲ２ ０．８９２３ ０．９８５３ ０．２１１１ ０．９７４３

ｅｒｒｏｒ／％ １．５１７ －０．１８ ４６．５８ －２．７２

ｓｉｇｎａｌ＿３之间的依赖关系（如“·”所示），及相应 ＬＳＭ
和ＲＡＮＳＡＣ算法线性拟合结果（如“－”所示），拟合
结果相关的参量统计归纳在表２中。

从拟合结果可以看出，ＬＳＭ在信噪比较低情况
下，极易受异常数据的影响，使拟合模型明显偏离，线

性相关度较低，拟合的体积分数误差高达 ４７％。而
ＲＡＮＳＡＣ算法通过设置阈值来区分内外点，可以很好
地排除仪器系统噪声（光学干涉噪声和电子学噪声）

的影响，使得拟合线性相关度提高，反演的气体体积分

数误差较小。

通过以上对仿真信号和实验数据的分析处理可

见，当光谱数据信噪比较高的时候，两种模型拟合结果

保持很好的一致性，当光谱数据信噪比较差的时候，尤

其是光谱信号受到采集系统噪声的严重干扰，

ＲＡＮＳＡＣ算法比ＬＳＭ更能鲁棒性地估计模型参量，提
高线性相关度，减小气体浓度反演的误差。

３　结　论

通过理论和实验研究了 ＲＡＮＳＡＣ算法在波长调
制吸收光谱数据处理中的应用。结果表明，与传统的

ＬＳＭ相比，ＲＡＮＳＡＣ算法可以很好地适应光谱数据中
各种异常情况，对带有误差和异常值的数据集进行拟

合并得到线性相关度较高的拟合结果。尤其是在吸收

光谱信号较弱（气体浓度较低）、背景噪声影响显著的

情况下，ＲＡＮＳＡＣ算法作为一种鲁棒性的线性拟合算
法，可很好地排除异常数据的干扰，有效且可靠地反演

出样品浓度信息，体现出其在激光光谱高精度测量大

气温室气体及其它大气痕量气体应用研究方面的潜

力。
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