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换 谱 的新 方 法
’

周 冠群 张光昭

( 无 线 电 电子学系 )

摘 要

用光学滤波器或电子滤波器滤出感兴趣的波段
,

分别测量背景干涉图和样品干涉图
,

然

后相减得到纯的样品透射的千涉图
,

最后对这个干涉图进行 自回归谱分析
.

与以往的二次谱

分析法相 比
,

可以减少信息的损失和畸变
,

提高谱线位置的预测精度
.

这种新方法的分辨率

为 F F T法的 4 倍左右
.

木文还讨论了谱线结构和噪声对分辨率和谱线位置精确度的影 响
.

关健词 超分辨率
,

付里叶变换谱
,

自回归谱分析

1 引 言
近年来

,

超分辨率付里叶变换谱的研究得到了发展
.

1 9 8 3年 K a w a at 和 M in a m i 等

人 〔” 首次将最大嫡谱法 ( M E M ) 应用到中红外付里叶变换谱 中
, 1 9 8 5年他们又用奇异

值分解法 ( S V D ) 对谱分析法进行了改进 〔“ 〕 , 1 9 8 6年以来张光昭等人 〔 3 一 5 〕
将最小二乘

法 ( L )S 和上述两种方法应用到远红外付里叶变换谱中
。

尽管他们所用的算法不 同
,

但

是
,

他们采用的二次谱分析的方法却是相同的
.

其实质是先利用付里叶变换的方法对测

量到的干涉图进行数字滤波
,

得到对应于感兴趣谱段的干涉图
,

然后再进行 自回归谱 分

析
.

但是
,

在付里叶变换和反变换过程中
,

会造成部分信息的损失和畸变
,

因而影响分

辨率的提高和谱线位置的预测精度
。

本文采用光学滤波 ( 或电子滤波 ) 的方法代替上述的数字滤波的方法
,

直接测量出

感兴趣谱段的背景干涉图和样品干涉图
,

然后相减
,

得到纯样品透射的干涉图
,

最后对

这个干涉图进行自回归谱分析
.

2 差干涉图法

根据 M
a k h o

ul 〔日〕对自回归谱分析法的误差所做的分析
,

自回归谱分析 法比 较适合

于拟合分立的谱线
.

对于在宽谱带背景上有一些吸收峰的透射谱
,

如果直接从干涉图进

行预测
,

将只能得到背景谱的包络
,

无法提高分辨率
。

因此
,

关键在于如何提高需要预

测的谱线在信号中所占的比重
.

显然
,

我们可 以用差干涉图法
,

即用背景干涉图减去样

品干涉图的方法来扣除背景的影响
.

具体步骤如图 1 所示
.

本文 1 9 8 8年 9 月 5 日收到
*
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自回归谱分析法的分辨率与谱线结构的复杂性有密切的关系 〔` ’

析中都采用数字滤波的方法截出感兴趣的谱段
,

以提高分辨

率
.

由于在数字滤波过程中会造成部分信息的丢失和畸变
,

厂

.

在以往的二次谱分

因此
,

我们这里采用光学滤波或电子滤波的方法
,

滤出感兴

趣的谱段 ( 具体方法见实验部分 )
,

再测量背景干涉图和样

品干涉图
。

从图 1 可以看出
,

在数据处理过程中
,

省去了二次谱分

析法中的付里叶变换
、

谱段截取和付里叶反变换等步骤
,

不

仅简化了计算程序
,

而且避免了信息的 损失 和畸 变
。

实验

中
,

我们只要分别测量样品干涉图和背景干涉图
,

然后用背

景干涉图减去样品干涉图得到差干涉图
,

就可以对差干涉图

进行 自回归谱分析了
。

分图 1 5

涉图 I b

针针拜差于汁图 几
一工sss

用用自回归塔万析从水水

工工勺卒谱困度 P`二 〕〕

吸收塔5 (二 。一

屉
;

3 实验结果

我们利用自制的远红外付里叶变换光谱仪按照图 1 的步

骤进行了实验
,

在对差干涉图进行自回归谱分析时
,

采用的

是M a
印 le 的 L S算法 〔 7 〕 ,

因为它具有计算速度较快和不易产

生谱线分裂的优点
.

测量的是
` 4

N H 。
的基态的反演谱

,

所用

样品池的长度为 sc m
,

两边的窗口各用一块 3 m m 厚的结晶

图 1 用差干涉图法实现超分

辨率付里叶变换谱的步骤

F 1 9
.

1 T h e s t e P s o f

r e a l i z i n g t h e s u P e r -

r e s o l u t i o n F o u r i e r

t r a n s f o r m s P e e t r u m

w i t h d i f f e r e n e e

i n t e r f e r o g r a m
。

石英片
,

样 品的气 压 为 3 o T or r ,

在 T G S检测器前还加了一块 3玛 m厚的结晶石 英 片 滤

波
,

并用 1如 m 厚的聚醋薄膜 ( M y l a r
)作为分束器

,

结果滤出 50 一 1 3 0 0 m
一 ’ 之间 的一段

频谱
.

为了使分析的结果便于同 F F T 的结果进行比较
,

我们记录了 2 0 4 8 点的样品干涉

图和背景干涉图 ( 光程差取样间隔为 1 0
.

1 2 4 8产m ) 并取零光程差两边的 60 0 点 用 作 L S

分析之用
,

结果如图 2所示
.

图 2 ( a) 和 ( b) 分别为 6 00 点 的背景干涉图和样品干涉图
,

(
。

)是背景干涉图减去样品干涉图的差干涉图
,

( d ) 是 N “ 6 0 0 ,
P = 2 48 的 L S 预 测谱

,

(
e
)和 ( f )分别是 N 二 5 1 2和 N 二 2 0 4 8的 F F T谱

.

比较 ( d )和 ( f )可见
,

N = 6 0 0的 L S 谱 和

N 二 2 0 4 8的 F F T 谱可以相 比拟
,

因此
,

L S法的分辨率为 F F T 法的 4倍左右
.

为了比较差干涉图法和 以往的二次谱分析法对谱线位置的预测精度
,

我们对 N = 51 2

点的干涉图按照文献 〔 4 〕提出的方法进行了二次谱分析
,

并将计算结果连同差 干涉 图

的结果和 N 二 2 0 4 8的 F F T 的结果
,

以及文献 〔 8 〕给出的理论值 (对 J 相同而 k不同 的谱

线求平均得到的 ) 一并列入表 1
.

从表中可以看出
,

用差干涉图的 预测结果 比 用 二次

谱分析法精确得多
,

完全可以同 N = 2 0 4 8的 F F T 的结果相比
.

采用差干涉图法时采样数据点数无需受 2 1这一条件的限制
,

因此
,

易于最 大 限度

地增加谱仪的扫描长度
,

提高分辨率
。

因实验条件所限
,

样品池中含 有少 量 水 汽
,

使
` 4

N H 舀
谱 中 含有一些 水 的 谱

线
.

应 当指出
,

由于 自回归谱分析法更适合于拟合分立的谱线
,

因此
,

这种方法比较适

合于气体谱线的研究
。
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图 2 生d N H 3的 L S谱分析和 F F T谱
a 。

60 0点背景干涉图
, b

。
6 00 点样品干涉图

, c .

差干涉图
, d

.

L S预测谱 ( N 二 6。。 ,

P = 2 4 5 )
, e 。

N = 5 1 2的F F T谱
, f

。

N = 2 04 8的F F T谱
,

F i g
.

2 1 4 N H 3 F F T s P e e t r u m a n d L S s P e e t r a l e s t i m a t e s

a .

6 0 0 p o i n t s b a e k g r o u n d i n t e r f e r o g r a m ,
b

.

6 0 0 p o i n t s s a m p l e i n t e r f e r o g r a m ,

e .

d i f f e r e n e e i n t e r f e r o g r a m
,

d
.

L S p r e d i e t i o n s p e e t r u m w i t h N 二 6 0 0 ,
P = 2 4 5

,

e 。

F F T s P e e t r u m w i t h N = 5 12 , f
.

F F T s P e e t r u m w i t h N “ 2 0 4 8

表 1

T a b
.

1

, ` N H
。
语线的理论值和预测值的比较 ( 单位

: e m
一 ’

)

T五e e o m P a r i s o n o f t h e t h e o r e t i e a l v a l u e s o f t h e l ` N H s s P e e t r a l

l i n e w a v e n u m b e r s w i t h t h e P r e d i e t i o n v a l u e s ( u n i t : e m
一且

)

序号 理论值

N = 51 2的二次谱分析

的计算值和偏差

N = 60 0的差干涉图法

的计算值和偏差

N = 2 0 4 8 F F T法

的计算值和偏差
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4 噪声和谱线结构对分辨率和谱线位置预测精度的影响

我们设计了如下形式的高斯谱的模拟干涉图
:

e
一

`卜 N
/

2 , 2 `乙` ’ 2 ·

乡
。 。 S 〔 2二 a , (

,
卜 N / 2 )刁

x 〕 + 己·

( 1 )
"叉]’=

一一打岁

式中
,

N 是牙、
样点效

,

乙二 是取样间隔
,

aj 是谱线宽度
,

aj 是第 j 条谱线的波数
, 。。

是

高斯 自噪声
。

通过改变噪声电平
、

诺线条数及各条谱线的间距
、

可以分析它们对 L S 法

的分辨率和预测误差的影响
.

4
.

1 噪声和谱线结构对分辨率的影响

利用式 ( )] 的模拟干 涉 图
,

取 N = 1 2 8
、

乙x = 0
.

o o 4 c m
、

ia = o
,

并选取不 同的噪

声电平和谱线结构
,

用 L S 法进行 预测 ( p 一 4 8 ) 找出所能达到的极限分辨率
,

结果如图

3 所示
.

由图可见
,

仅有两条谱线时分辨率最高
,

随着谱线的增多
,

分辨 率 下 降
.

并

且
,

谱线相邻较近时 ( 实线 ) 比相邻较远时 ( 虚线 ) 分辨率下降得要快得多
.

因此
,

实

验中为保证较高的分辨率
,

应尽量减少测量谱段内的谱线条数
.

这可用光学滤波器或电

子滤波器来解决
.

另外
,

由图可见
,

噪声对分辨率也有很大的影响
.

_

一:上一

一
.

一一一

_

止
-

,级 尸

一 二
-

一
_ _

少_

· _

一 二二
一

几止二一少/
)

一 ` 一

/ /
尸一

/ /

袅况 叱 千
。

,/

图 3 噪 声 电 平 和 谱 线 结 构 对 L S 法 分 辨 率 的 影 响

实线
:

各条谱线等间隔

虚线
:

每组包含两条谱线
,

各组相间 10 个分辨率单元
,

各组中两条谱线间隔相同
F 19

.

3 T h e e f f e e t s o f n o i s e l e v e l s a n d s P e e 七r a l l i n e e o n s t r u e t i o n s o n t h e r e s o l u t i o n

s o l i d l i n e : s P e e t r u m e o n s
i s t s o f s e v e r a l e l o s e e q u i

一

i n t e r v a l l i n e s

d e s h l i n e : t h e i n t e r v a l b e t w
e e n g r o u p s 1

5 1 0 r e s o l u t i
o n u n i t s

4
.

2 谱线间距和噪声对谱线位置预测精度的影响

利用式 (一)的模拟干涉图
,

取 N “ 1 2 8 ,
乙x = o

.

o o 4 e m
, a j 一 。

、

k
, 3 ,

固定相 对噪声

电平为 1肠
,

改变谱 线间距
,

计算预测误差
.

计算结果表明
,

随着谱线间距的增大
,

预

测误差不断减小
.

固定谱线间跟为 1 个分辨率单元
,

改变相对噪声电平
,

计算 预 测 误

差
.

结果表明
,

噪声越小
,

预测误差也越小
.
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5 结 论

本文提出的新方法可以有效地提高付里叶变换谱的分辨率和谱线位置的预测精度
,

而且还可大大简化数据处理的过程
,

但是
,

必须选择适当的光学滤波器或设计合适的电

子滤波器
,

以便滤出感兴趣的谱段
。
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T h e e f f e e t s o f

t h e s t r u e 之u r e o f s P e e t r a l l i n e s a n d n o i s e o n t h e r e s o l u t i o n a n d a e e u r a e y o f t h e

s P e e t r a l P e a k f r e q u e n e y e s t i m a t i o n a r e d i s e u s s e d
.

K e y w o r d s s u p
e r 一 r e s o l u t i o n ,

F o u r i e r t r a n s f o r m s p e e t r u m , a 认 t o r e g r e s s i v e

s
P e e t r u m a n a l y s i s

* D e P a r t m e n t o f R a d i o a n d E l e e t r o n i e 。


