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差分光学吸收光谱法（()*+）已经成为测量大气中微量气体浓度广泛应用的方法 ,通过对大气差分吸收光谱的

分析可以得到它们的浓度 ,但在恶劣气候条件下，()*+ 系统不能获得连续的实时监测数据，因此不能满足我国环

境监测条例对环境监测子站的要求 ,文中提出了一种利用逐步回归分析的方法，对 ()*+ 系统的监测数据进行实时

预测 ,通过大量的对比实验表明，利用该方法得到的预测结果与实际测量结果一致，目前该技术已经被应用于

()*+ 监测仪器中 ,
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$ 5 问题的提出

随着全球工业的迅猛发展，对环境的污染越来

越严重，尤其在发展中国家，环境监测及治理手段还

都比较落后 ,我国已经把环境保护确立为一项长期

坚持的基本国策，确定了环境与经济社会协调和可

持续发展的战略 ,
对环境监测目前普遍采用化学方法和光谱学方

法 ,差分光学吸收光谱法（()*+）便是光谱方法的典

型代表 ,

$%$%&’"( 方法

()*+ 方法是通过窄带分子吸收波段来区分微

量气体和它们的吸收强度来得到对流层或平流层中

微量气体的浓度 ,一种典地的测量平流层中气体浓

度的 ()*+ 系 统 的 安 装 如 图 $ 所 示［$，!］, 强 度 为

!#（!）的光，由一个合适的光源发出，通过大气，最后

被望远镜接收 ,在光通过大气的路径中，光经历了不

同种类微量气体的吸收和气体分子与雾颗粒的散

射 ,根据 .6789:;<=99: 公式，在光路末端的光强 !（!，

"）表示为

!（!，"）> !#（!） {9?@"
"

###
［4"*=+

# （!，$，%）A##（ &）］

4$B（!，&）4$C（!，&）D }& E ’（!）, （$）

第 # 种气体的吸收由它的吸收截面"*=+
# （!，$，

%）来标识，它依赖于波长，压力和温度，以及它在光

路上 & 处的密度##（ &）,悬浮颗粒的瑞利散射和米氏

散射通过$B（!，&）和$C（!，&）描述 , ’（!）是光子的

噪声，它依赖于 !（!，"）,

图 $ 典型的 ()*+ 系统组成图

()*+的基本思想是将吸收截面分成两部分

"*=+
# >"=

# E"F# ，其中"=
# 代表宽带光谱特征，而差分

吸收截面"F# 代表了窄带光谱特征 , 当仅仅考虑"F#
时，将会避免瑞利散射和米氏散射的影响［"，%］,
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!"#" 存在问题

由（!）式可知，"#$% 方法在分析过程中，光强

度是至关重要的参数，尤其是望远镜接收的光强

!（!，"），但是 !（!，"）的大小除了与污染气体的吸

收有关外，很大程度受气候条件的制约，如在大雨或

者大雾天气时，!（!，"）会变得很低，以至于无法满

足计算的需要，使得不能正确分析出微量气体的浓

度 &为了使 "#$% 系统能满足我国环境监测条例要

求，应用到环境监测子站中，必须解决恶劣条件下，

"#$% 系统能正常给出数据 & 本文提出了利用逐步

回归分析，对 "#$% 系统监测的历史数据进行分析，

找出影响监测结果的显著因素，对污染气体浓度进

行实时预报的方法 &

’ ( 逐步回归分析模型

回归模型是传统的数据处理方法，通过给定模

型方程式的结构，利用已知数据确定公式系数，在自

然规律的预测预报中，已得到广泛的应用，具有成熟

的理论和应用基础 &

#"!" 逐步回归分析模型

逐步回归的通用模型为

# ) $* %* + $! %! + ⋯ + $&,! %&,! + $& ， （’）

其中 $*，$!，⋯，$& 是未知参数，%*，%!，⋯，%& , ! 是 &
个一般变量，它们的值是可以通过实验精确测量的 &
为了建立回归方程（’），估计回归系数 $*，$!，⋯，$& ，

可以进行 ’ 次观察，得到 ’ 组观察数据（ %(，*，%(，!，

⋯，%(，& , !，#( ），( ) !，’，⋯，’（ ’ - &），将 ’ 组观测值

代入方程（’），可得到如下回归方程组：

#! ) $* %!，* + $! %!，! + ⋯ + $&,! %!，&,! + $& ，

#’ ) $* %’，* + $! %’，! + ⋯ + $&,! %’，&,! + $& ，

⋯⋯

#’ ) $* %’，* + $! %’，! + ⋯ + $&,! %’，&,! + $&










&

（.）

（.）式是一个超越方程（因为 ’ - &），回归系数

$*，$!，⋯，$& 可通过最小二乘法进行估计［/］&
（’）式是逐步回归分析的通用模型，在用该模型

对微量气体浓度进行实时预报时，首先要定性的确

定影响微量气体浓度的因素，也就是（’）式中的自变

量 %)（ ) ) *，!，⋯，& , !），然后利用历史数据，通过逐

步回归方法，找出各自变量的系数 $)（ ) ) *，!，⋯，&
, !）和常数项 $& & 自变量及其系数确定后，便可通

过（’）式对微量气体浓度进行预报 &逐步回归分析的

优点在于在它分析过程中，不断的进行自变量（影响

因子）的显著性检验，如果判定自变量不是影响因变

量的显著性因子，则自动剔除 &

#"#" 影响微量气体浓度因素定性分析

通过长期的实践发现，大气中微量气体浓度的

变化是有规律的，这就使得对其进行实时预报成为

可能 &
在确定对微量气体浓度的影响因素上，必须保

证在预报的时刻这些影响因素是能够得到的 &中科

院安徽光学精密机械研究所研制的环境监测子站系

统包括："#$%’!01’（利用 "#$% 原理，监测微量气体

浓度），气象 / 参数（温度，湿度，气压，风速，风向）和

23!*（空气中直径小于 !*!4 的颗粒物）在线监测 &
故对于该系统来说，能够得到比较重要的气象 / 参

数，这 / 个参数和大气中微量气体的浓度可能存在

一定的关系 &
温度 在实际监测中，我们发现微量气体的浓

度每天都有一定的趋势，同时，对于一个地区来说，

每天的温度变化也是有一定规律的，所以可以认为

它们之间存在着一定的关系，故温度可以作为一个

影响因素 &
湿度 湿度的大小在一定程度上反映了当天的

气候，如雨天湿度大，晴天湿度小，而空气的微量气

体浓度显然是和晴天、雨天有关系的，故湿度也作为

一个影响因素 &
气压 由于气压是海拔的函数，而对应一个点

来说气压基本上是不变的，故尽管微量气体的浓度

可能与气压有关，但对于同一个点来说，这个常量可

以不考虑 &
风速和风向 在实践中我们发现，当刮某个方

向的风时，微量气体的浓度变得较高，而其他方向的

风与无风时微量气体的浓度相比变化不大或者很

小，这说明风速和风向也是影响污染物浓度的因素 &
这是很容易理解的，如在监测点的北方有污染源，则

显然 风 向 来 自 北 方 时 监 测 到 的 污 染 物 浓 度 就 会

变高 &
除以上几个影响因素外，我们还知道污染物的

浓度在两个时刻不会发生突变（因为时间间隔比较

短，对应 "#$%’!0 , ’ 约为 .456），其变化是一个相

对缓慢的趋势，同时我们发现，每天污染物的浓度的

变化趋势有一定的相似性，如图 ’ 是一个浓度变化
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趋势的对比图 !图中 ! 为 "##$ 年 % 月 "& 日 & ’ ## 到

"##$ 年 $# 月 " 日 $(：)* 在桂林市某监测子站监测

的 +," 浓度曲线，" 为 ! 曲线向左移动 "&# 后的曲

线，这样，对应图中的某一时刻，! 图和 " 图分别是

该时刻和昨天这个时刻的 +," 浓度值 ! 从图中可以

发现，在大部分时间里，这两条曲线有很大的相似

性 !因此我们将前一时刻的污染物浓度和对应该时

刻的前一天的浓度作为两个影响因素 !

图 " 不同日期同一时刻的 +," 浓度对比图 曲线 ! 为 "##$ 年 % 月 "& 日 &：## 至 "##$ 年 $# 月 " 日 $(：)* +," 的浓度曲线，曲线 " 为将 ! 数

据向左平移 "& # 后的浓度曲线

经过以上的初步分析，（"）式可以转换为

$ - %$ & . %" ’ . %/ ( 0 . %& (1 . %) $2 . %* $ 3 . %(，

（&）

（&）式即为微量气体浓度的实时预报模型 !式中 $ 为

要预测时刻的浓度值；&，’，( 0，(1 分别为要预测

时刻的温度，湿度，风速和风向；$2，$ 3 分别为要预测

时刻的上一时刻的值和前一天对应该时刻的值；%)

（ ) - $，"，⋯，(）为回归系数 !
（&）式中 &，’，( 0，(1，$2，$ 3 对应（"）式中的自

变量 * 3；%)（ ) - $，"，⋯，(）的含义同（"）式 !
如假设仪器正常工作时 /456 产生一组数据，如

果要预测 "##" 年 ) 月 $" 日 $"：&# 的数据，则 &，’，

( 0，(1 分别为从气象参数仪得到的 "##" 年 ) 月 $"

日 $"：&# 的值，$2 的值为 "##" 年 ) 月 $" 日 $"：/( 微

量气体的浓度测量值，$ 3 的值为 "##" 年 ) 月 $$ 日

$"：&# 该微量气体浓度的测量值 !

!"#" 逐步回归分析过程及结果

逐步回归分析是对多元线性回归进行因子筛

选，最后给出一定显著性水平下各因子均为显著的

回归方程中的诸回归系数 ! 逐步回归分析的算法是

一个筛选的过程，其具体步骤如下［*］!

$）首先作出（ + . $）7（ + . $）的规格化的初始相

关系数矩阵 !

, -

-#，# -#，$ ⋯ -#，+8$ -#，.

-$，# -$，$ ⋯ -$，+8$ -$，.

⋯ ⋯ ⋯ ⋯ ⋯

-+8$，# -+8$，$ ⋯ -+8$，+8$ -+8$，.

-.，# -.，$ ⋯ -.，+8$ -.，















.

，

矩阵中的各元素为

-)，/ -
0)，/

0)0/

-
!
18$

2 - #
（*2，) 8 *) ）（*2，/ 8 */）

!
18$

2 - #
（*2，) 8 *) ）"

" · !
18$

2 - #
（*2，/ 8 */）"

"

)，/ - #，$，⋯，+ 8 $，+ !
自变量的个数为 +，1 为观测的样本数 !

-)，/（ )，/ - #，$，⋯，+ 8 $）为自变量 *) 与 */ 的相

关系数，-.，/ 和 -)，.（ )，/ - #，$，⋯，+ 8 $）为因变量 .
与自变量的相关系数，-.，. 为因变量的自相关系数 !
0)，/ 为自变量 *) 与 */ 的协方差，0) 和 0/ 分别为 *) 和

*/ 的方差 !式中

*) - !
18$

2 - #
*2，) 91，) - #，$，⋯，+ 8 $!

当 ) - + 时，有

*+ -#. - !
18$

2 - #
.2 91 !

"）计算偏回归平方和

3) -
-)，.-.，)

-)，)
，) - #，$，⋯，+ 8 $!
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!）若 !" " #，则对应的 #" 是已被选入回归方程

的因子 $
从所有的 !" " # 的 !" 中选出 !%&’ ( %&’ ) !" )，其

对应的因子为 #%&’ $然后检验因子 #%&’的显著性 $若

!!%&’

$%%
" &*，

则剔除因子 #%&’，并对系数相关阵 ’ 进行该因子的

消元变换，转 *）$
+）若 !" , #，则对应的 #" 为尚待选入回归方程

的因子 $
从所有的 !" , # 的 !" 中选出!%-. ( %-.｛!"｝，其

对应的因子为 #%-. $然后检验因子 #%-.的显著性 $若
（! / 0）!%-.

$%% / !%-.
! &0，

则剔除因子 #%-.，并对系数相关阵 ’ 进行该因子的

消元变换，转 *）$
上述过程一直进行到无因子可剔可选为止 $
在以上步骤中，!为相应的残差平方和的自由

度 $ &0 及 &* 均为 &（分布值），它们取决于观测点

数、已选入的因子数及取舍显著性水平"$ 通常取

&0 , &*，当选入单个因子的显著性水平取为"时，

则可以从 & 分布表中取 ( ( 0，观测点数为 ) 时的

&" 为 &*，而取 ( ( 0，观测点数为 ) / 0 时的 &"
为 &0 $

当要剔除或选入某个因子 #* 时，均需对系数相

关阵 ’ 进行该因子的消元变换，其算法为

$"，+ ( $"，+ /
$"，+
$,，,

$"，* "，+ ( #，0，⋯，,；"，+ " * $

$*，+ ( $*，+ 1 $*，* + ( #，0，⋯，,；+ " * $
$"，* ( / $"，* 1 $*，* " ( #，0，⋯，,；" " *；$*，* ( 01 $*，* $

当筛选结束时，就可得出规格化回归方程的各

回归系数 -"（ " ( 0，*，⋯，2），其中值为 # 的系数表示

对应的自变量可剔除 $
利用逐步回归方法，我们对广西桂林市某监测

子站从 *##0 年 3 月 *+ 日到 *##0 年 0# 月 * 日监测

到的 !### 组历史数据进行了分析，最后得到 45* 回

归方程如下：

. ( / 267# 8 0#/9 / : 0697 8 0#/9 0
/ *69; 8 0#/+ 1 < : 2697 8 0#/; 1=

: #63*.> : 063! 8 0#/! . ? / #6##096 （9）

图 ! 为利用得到的回归方程，对桂林市某子站

的 *##0 年 0# 月 ! 日和 + 日的 7## 组数据进行实时

预测 和 真 实 测 量 的 结 果 对 照 图，曲 线 2 为 利 用

@5A4 原理对测得的光谱进行分析得到的结果，曲

线 3 为利用回归方程计算的结果，表 0 是预测结果

与实测结果的比较 $

图 ! @5A4 系统的实测数据与逐步回归方法预测数据对比图

曲线 2 为利用 @5A4 方法的实测数据，曲线 3 为由逐步回归

方法得到的预测数据

表 0 预测结果与实际监测结果比较

样本数 误差均值 最大误差 最小误差 标准方差

7## *67+70* 8 0# / 9 # $##!79 !6*7;99 8 0# / 00 26*#799 8 0# / ;

从图 ! 和表 0 能够清楚的看出，经过逐步回归

分析得到的回归方程对 @5A4 系统测量的微量气体

浓度的预测与实际测得结果非常相近，在恶劣气候

下，@5A4 方法无法正常工作时，完全可以相信利用

回归方程预测的结果 $

! 6 回归方法的实际应用与效果

在 @5A4 系统中加入逐步回归分析模型，对

@5A4 的数据进行实时预测的目的就是克服 @5A4
的自身缺陷，使 @5A4 系统能够更加适合我国环境

监测子站的要求 $图 + 是回归模型嵌入软件系统中

后，软件的数据处理流程 $ 其工作过程，首先通过光

谱获取系统得到光谱数据，然后通过气象参数仪得

到气象 9 参数，气象 9 参数也是环境监测子站常规

监测的项目之一，同时在 @5A4 系统中，测量的结果

要根据当时的气象 9 参数转换成标况（0 个大气压，

*2!609B）下的结果，另外在回归模型中也要用到气

象 9 参数 $得到气象参数后，软件系统要做两件事，

其一是判断信号强度是否足够大，使得利用 @5A4
方法进行分析能够得到可靠的结果，同时它要根据

气象参数以及系统测量的前一组数据和昨天同时刻

的数据对测量结果进行实时预测 $ 接下来的工作取

决 于信号强度，如果信号强度能够满足@5A4方法

#0!0 物 理 学 报 9* 卷



图 ! 回归模型嵌入软件系统后的数据处理流程

的要求，则最终的输出结果取 "#$% 的实际测量值，

同时，将比较实际测量值与实时预测值的误差，如果

在设定的范围内，则进入下一个循环测量周期，否则

要将新得到的实际测量数据融入历史数据，重新调用

逐步回归模型算法，得到回归方程的系数 &如果信号

强度很弱，则输出预测的结果作为本次测量的结果 &
利用逐步回归分析方法对 "#$% 系统的监测数

据进行实时预测结果与实际的监测结果具有极大的

相似性，并且在出现偏差较大时，软件系统自动重新

进行学习校准，在大量的实验中获得了良好的结果，

该技术被应用于 "#$%’()*’ 的软件系统 )+"#$%
中，"#$%’() 空气质量监测系统目前己经安装在广

西的两个国家重点监测城市桂林和北海，并已经成

功的向国家环境监测总站上报数据近一年，目前这

两个监测站已经纳入了国家常规监测网，监测数据

由中央电视台向全国播报 &经过长时间的实践，在恶

劣的气候条件下，"#$%’() , ’ 系统仍能预报出与

其他不受气候条件影响的仪器相一致的监测结果，

克服了 "#$% 系统自身的缺陷，大大拓宽了 "#$%
系统的应用领域 &

［(］ -./00 1 /23 -45245 " (676 !"#$%&’ & ("’ &!" 89’6
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