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基于中值滤波和非均匀 B 样条的
拉曼光谱基线校正算法*

王昕 1)2)    康哲铭 1)    刘龙 1)    范贤光 1)2)†

1) (厦门大学仪器与电气系, 厦门　361005)

2) (福建省高等院校传感器技术重点实验室, 厦门市光电子传感器技术重点实验室, 厦门　361005)

(2020 年 4 月 15日收到; 2020 年 6 月 19日收到修改稿)

基线校正是拉曼光谱数据预处理的关键步骤之一, 是消除荧光干扰的有效方法. 传统的多项式拟合和均

匀 B样条拟合算法原理简单、易于实现, 但拟合阶数和内节点的不确定性限制了其灵活性. 因此, 本文提出

了一种基于中值滤波和非均匀 B样条的拉曼光谱基线校正算法. 该算法首先通过平滑预处理、差分计算和设

置阈值筛选波谷点, 并根据光谱数据的波谷位置自适应地选择非均匀 B样条的内节点; 接着利用中值滤波算

法对光谱数据进行处理, 使非均匀 B样条算法能够更好地拟合基线. 该算法克服了传统 B样条算法需要根据

不同的拉曼光谱手动选择内节点的缺点, 同时避免了光谱数据中的随机噪声对基线拟合的影响, 且进一步提

高了光谱基线校正效果. 实验结果表明, 该算法能较好地消除拉曼信号基线漂移, 且不存在过拟合和欠拟合

现象. 因此, 该算法可以为光谱数据的进一步分析提供更准确、可靠的信息.
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1   引　言

拉曼光谱由印度物理学家 Raman于 1919年

从水分子的散射现象中首次发现, 并将其发表于杂

志《Nature》上 [1]. 拉曼光谱作为一种用于分析分

子化学成分、结构等信息的检测技术, 具有无侵

入、特异性高、无标记、无电离辐射、不受水的干扰

等优点, 被广泛应用于生物医学、材料生产、化学

化工等领域 [2,3]. 然而由于荧光干扰等因素的存在,

基线漂移现象通常存在于光谱信号中, 而基线校正

算法是解决该现象的必要手段 [4−7].

目前, 常用的基线校正算法有多项式拟合算

法 (polynomial fitting)、B样条拟合算法 (B-spline

fitting)、小波变换 (wavelet transform)和自适应

迭代重加权惩罚最小二乘 (adaptive iterative rew-

eighted penalty least square, airPLS)等算法 [8−13].

多项式拟合算法简单易实现, 但是在处理不同的光

谱信号时难以确定拟合阶数. 小波变换则是通过用

一系列的正弦波进行叠加来代替每条拉曼光谱, 能

够有效地将拉曼光谱的低频和高频进行区分. 但

是, 由于不同的光谱具有不同的频率和噪声, 很难

找出一个适用于所有拉曼光谱的分解办法, 且其计

算量相比其他算法也相对较高. 均匀 B样条拟合

算法在面对基线漂移较为平缓的拉曼光谱信号时,

其基线校正效果良好. 然而由于均匀 B样条内节

点的选择缺乏目的性, 随着基线漂移程度越来越剧

烈, 通常导致最终基线校正效果一般. 而若非均匀

选择内节点, 则需要针对每条光谱信号进行手动选

择, 工作量也会随之增加, 且普适性和灵活性较差.
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范贤光等 [14] 通过小波变换找到光谱数据的峰值并

作为内结点, 该方法可以解决内结点选择的问题,

但其计算复杂度和计算量较高, 且过拟合和欠拟合

仍不能完全消除.

因此, 本文提出一种基于中值滤波和非均匀

B样条 (median filtering and un-uniform B-spline,

MF-UUB)的拉曼光谱基线校正算法. 该算法不仅

可以根据不同的拉曼光谱信号自适应地选择内结

点, 且通过使用中值滤波和非均匀 B样条算法能

获得更好的基线校正效果. 

2   原　理
 

2.1    非均匀 B 样条理论

B样条算法因其具有低阶平滑性而广泛应用

于曲线和曲面拟合中 [15]. 在本文中, 将该算法用于

拉曼光谱的基线拟合.

假设输入拉曼光谱数据 r, 用节点符号 t 将数

据点列在 x 轴上进行区间划分, 点序列如下所示: 

t−k+1 ⩽ · · · ⩽ t−1 ⩽ t0 < t1 < · · · < tN

< tN+1 ⩽ tN+2 ⩽ · · · ⩽ tN+k, (1)

t1 tN其中  到  为内节点, 其余的为外节点. 如果内节

点在区间内均匀划分则为均匀 B样条, 反之, 则为

非均匀 B样条 [16]; 而外节点对算法的影响较小, 其

区间大小一般取内节点区间的平均值. N 为区域内

内节点数, k 为 B样条的阶数, 且一般取 4. x 的 k 阶

B样条曲线如 (2)式所示: 

y=

N∑
i=−k+1

ciB
k
i (x) , (2)

ci

Bk
i (x)

式中  为控制系数列向量, B样条曲线的控制多边

形就是由这些控制点依次连接而成;   为 B样

条基函数, 定义为 [17]: 

B1
i (x) =

{
1, ti ⩽ x ⩽ ti+1,

0, x < ti, x > ti+1,
(3)

 

Bk
i (x) =

x−ti
ti+k−1−ti

Bk−1
i (x) +

ti+k−x

ti+k−ti+1
Bk−1

i+1 (x) .

(4)
 

2.2    局部加权线性回归理论

局部加权线性回归 (locally  weighted  linear

regression, LWLR)[18] 是线性回归方法的一个改

进, 可有效应用于光谱信号的平滑. 因此, 本文通

过使用局部加权线性回归对原始光谱数据进行平

滑预处理, 以便后续有效地进行内节点的选取. 它

通过预测数据与输入数据的距离赋予不同权重, 距

离越近则权重越大, 然后再通过最小二乘法进行计

算求解. 该方法的本质是基于加权的均方误差最小

化进行求解: 

n∑
i=1

wi (ri − θyi) → min, (5)

θ

wi

式中 r为输入的光谱数据; y为预测数据;    为回

归系数;   为权重, 该值可通过权重函数计算得到,

一般选用高斯函数作为权重函数, 权重函数如下所示: 

wi = exp
(
−∥yi − ri∥2

2δ2

)
, (6)

δ式中  为带宽参数. 

2.3    自适应选取内节点方法

通过非均匀 B样条算法进行基线拟合, 其拟

合效果的好坏主要取决于原始拉曼光谱的基线能

否尽可能地被内节点划分为几个平缓的波段. 因

此, 如何根据不同的拉曼光谱自适应地选取内节

点, 则为非均匀 B样条的核心问题. 为保证扣除基

线后仍能最大程度的保留原始光谱的特征峰, 且尽

可能地在基线变化较为剧烈的位置处选择内节点,

同时有效地将基线划分为几个平缓的波段. 在本文

中, 内节点的选取则根据原始光谱信号的波谷点进

行确定, 因此, 内节点的选取步骤如下.

1)使用局部加权线性回归对原始光谱数据进

行平滑预处理. 由于光谱数据中伴随着随机噪声,

若直接对光谱数据进行筛选波谷点, 则会导致筛选

后的数据点中存在无效数据点. 局部加权线性回归

的窗口长度可通过设置窗口数量计算得到, 窗口数

量一般取 102 个. 原始光谱数据与平滑后的数据如

图 1所示.

ξL

K = [k0, k1, · · · , kn]
ξL

2)筛选光谱数据的波谷点. 对平滑后的光谱

信号的每个数据点逐个进行差分计算, 并设置两波

谷点间的最小距离阈值   , 从而初步筛选出波谷

点 (图 1中红色数据点)并设为  .

最小距离阈值   通过内节点预设值计算得到, 如

(7)式: 

ξL = Round
(
P

sik

)
, (7)
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Round [·]

ξL

P =

[p0, p1, · · · , pn]

式中 sik 为内节点数量预设值, 一般设为 30; P 为

原始光谱数据点数;    为四舍五入取整. 将

从平滑后的光谱数据中筛选的波谷点K对应至原

始光谱数据上. 由于对应点并非都准确地位于原始

数据的波谷上, 因此对每个数据点进行加窗, 一般

窗口距离取 0.2倍的最小距离阈值   , 并求得每

个窗口内的最小值. 求得的数据点则为原始光谱

数据的波谷点 (图 1中蓝色数据点), 并设为  

 .

hi

ξH

3)扣除无效的数据点. 计算两波谷点区间内

最大值与最小值之差, 设为  , 并设置最小高度阈

值  , 其值一般取 0.05倍的原始光谱数据中最大

值与最小值之差: 

ξH = α (max (r)−min (r)) , (8)

α

pi pi+1 hi ξH

pi+1

d =

[d0, d1, · · · , dn]

式中   值一般取 0.05, r为原始拉曼光谱数据. 若

波谷点   和   之间的高度差   小于阈值   , 则

扣除数据点  . 无效的数据点 (图 2中绿色数据

点 )如图 2所示 , 剩余的有效数据点设为  

 .

di di+14)插入额外数据点. 计算两数据点  和  间

li li

ξL di di+1

qi

q = [q0, q1, · · · , qn]

的距离, 并设为  ; 若  大于内节点距离阈值 (3倍

的最小距离阈值   ), 则在数据点   和   间插入

另一数据点  . 循环执行该步骤, 直至两数据点间

的距离均小于内节点距离阈值. 插入的数据点 (图 2

中红色数据点)设为  , 如图 2所示.

T = [t0,

t1, · · · , tn]

5)使用确定的数据点作为非均匀 B样条的

内节点. 数据点 d和 q之和得到的数据点  

 则作为内节点 (图 2中黑色与红色数据点

之和). 

2.4    中值滤波

ci

中值滤波 (median filtering)[19] 是一种非线性

的平滑滤波技术, 它通过把一串数字序列或者数字

图像中的某一个点的值用其相邻区域内所有值的

中值进行代替. 在本文中, 利用中值滤波算法对原

始拉曼光谱数据进行处理, 使光谱数据中的波峰趋

于平缓, 从而优化 B样条曲线的控制系数列向量  ,

以便后续的非均匀 B样条能在波峰过渡到平滑波

段的位置处更好地进行基线拟合. 使其拟合的基线

在该位置处变化更加平缓, 能有效地减少欠拟合现

象的发生. 中值滤波的公式为: 

yj = Med [xj−N , · · · , xj , · · · , xj+N ] , (9)

Med [·]式中  为取输入数据点列的中值. 此外, 中值

滤波的窗口数量越少则拟合的基线越趋于平缓, 但

窗口数量过少则会影响拟合基线的准确性. 因此,

窗口数量一般取与内节点数量一致. 

2.5    基于中值滤波和非均匀 B 样条的基线
校正算法

将内节点选取方法、中值滤波算法和非均匀

B样条拟合等算法应用于拉曼光谱的荧光背景扣

除, 该算法步骤如下:

1)使用局部加权线性回归对原始光谱数据

r进行平滑预处理, 得到数据 z;

ξL

P = [p0, p1, · · · , pn]

2)对数据 z进行逐点差分计算和设置最小距

离阈值  得到数据 z的波谷点, 并通过加窗处理得

到数据 r的波谷点  ;

ξH

T = [t0, t1, · · · , tn]

3)利用最小高度阈值   扣除无效波谷点, 并

设置内节点距离阈值进行插值 , 得到内节点

 ;

4)将内节点数量作为中值滤波窗口数量, 对

数据 r进行中值滤波处理, 得到数据 u;
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图 1    波谷点选择策略

Fig. 1. Strategy of selection of trough points. 
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Fig. 2. Strategy of selection of internal knots. 
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5)对数据 u进行非均匀 B样条拟合, 得到拟

合基线 v;

ξ ξ

6)计算 u和 v的误差绝对值, 若误差值大于

所设定的阈值   (阈值   一般取 0.05), 则将 v赋值

给 u并回到步骤 4); 误差绝对值公式为 

ξ=

n∑
i=1

ui − vi
ui

; (10)

7)从原始拉曼光谱 r中扣除基线 v.

ξL

ξL

由上述流程可知, 该算法需要调节的参数仅包

含最小距离阈值  和局部加权线性回归窗口数量.

其中最小距离阈值  通过设置内节点数量预设值

sik 计算得到 . 且内节点数量预设值 sik 一般取

30个, 局部加权线性回归窗口数量一般取 102 个即

可获得良好的基线校正效果. 

3   实验与讨论
 

3.1    实验材料

本文选用聚甲基丙烯酸甲酯 (polymethyl

methacrylate,  PMMA)和正辛烷 (N-OCTANE)

作为待测样品. N-OCTANE拉曼光谱在光谱仪积

分时间为 1 s下获得, PMMA拉曼光谱在光谱仪

积分时间为 10 s下获得. 

3.2    实验结果

图 3(a),(b)分别是 N-OCTANE和 PMMA的

原始拉曼光谱, 其中 N-OCTANE拉曼光谱的基线

漂移程度较小, 而 PMMA拉曼光谱的基线漂移程

度则较为剧烈, 尤其在拉曼位移为 1500 cm–1 处,

基线的存在会淹没原本就微弱的谱峰, 这些现象使

得光谱信号难以被直观地辨识. 通过本文所提的

MF-UUB基线校正算法对两种样品的拉曼光谱分

别进行基线拟合, 得到的拟合基线同样如图 3所

示, 基线校正后的拉曼光谱如图 4所示. 其中, 局

部加权线性回归的窗口数量设为 102 个, 内节点数

量预设值设为 30个, 因此对于两条拉曼光谱分别

得到的内节点数量为 14个和 17个; 中值滤波的窗

口数量分别与各自光谱数据的内节点数量一致. 由

图 3可知, 该算法能有效地随波峰的变化进行基线

拟合, 且在线性波段和曲线波段的拟合中均有较好

的拟合效果, 这证明了 MF-UUB算法的灵活性.

由图 4可知, 基线校正后的拉曼光谱能有效地保留
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(a)

(b)

N-OCTANE spectrum
Baseline by MF-UUB

PMMA spectrum
Baseline by MF-UUB

图  3    原始拉曼光谱和基于 MF-UUB算法拟合的基线

(a) N-OCTANE拉曼光谱; (b) PMMA拉曼光谱

Fig. 3. Original  Raman spectra and fitted baseline  by MF-

UUB: (a)  N-OCTANE  Raman  spectrum;  (b)  PMMA  Ra-

man spectrum. 
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(b)

Corrected N-OCTANE raman
spectrum by MF-UUB

Corrected PMMA raman
spectrum by MF-UUB

图 4    基于MF-UUB算法基线校正后的光谱　(a) N-OCT-

ANE拉曼光谱; (b)PMMA拉曼光谱

Fig. 4. Corrected Raman spectra by MF-UUB: (a) N-OCT-

ANE Raman spectrum; (b) PMMA Raman spectrum. 
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所有特征峰信息, 且没有因为荧光背景的扣除而出

现多余的无效特征峰或凸包. 对于大部分的拉曼光

谱, 使用固定的参数设置, 便能获得较好的基线拟

合效果. 在后续对拉曼信号的进一步分析中, 如拉

曼组分识别的应用, 识别的过程主要根据谱峰的位

置等特点进行识别, 而若无法有效且完整地扣除荧

光背景, 将使得某些谱峰的位置发生偏移, 或在一

定程度上改变特征峰形状及大小, 这将影响对物质

的有效识别. 而本文所提算法则能有效地避免上述

问题, 能为后续的进一步分析提供更可靠有效的

信息.
 

3.3    中值滤波算法有效性验证

为验证中值滤波算法是否能有效地提升拟合

基线的准确性, 通过使用不加中值滤波处理的非均

匀 B样条拟合算法进行基线拟合, 拟合的基线如

图 5所示. 由图 5(a)可知, 拟合的基线与本文所提

算法拟合的基线在整体上基本一致. 但是在波峰过渡

到平滑波段的位置, 如拉曼位移为 1400—2000 cm–1

等处, 拟合的基线存在一定的欠拟合现象. 而通过

使用中值滤波算法处理后, 则可以有效地改善这一缺

陷. 这是因为通过中值滤波处理后的拉曼光谱的波

峰会趋于平缓, 使得拟合的基线变化幅度变小, 从而

能更好地在波峰过渡到平滑波段的位置处进行拟合.

此外, 如果通过非均匀 B样条拟合算法便能

获得较好的拟合基线, 则中值滤波算法不会对拟合

的基线有太大的改变. 由图 5(b)可知, 该光谱的基

线拟合效果好于图 5(a), 且不存在欠拟合现象. 因

此, 通过中值滤波进行处理后再进行基线拟合的效果

则提升相对有限, 仅在拉曼位移为 1000—1300 cm–1

处存在一定程度的改善. 

3.4    均匀 B 样条算法、多项式拟合算法和
airPLS 的基线校正情况

为进一步验证该算法能有效地进行基线拟合

且优于传统算法, 分别使用多项式拟合算法和均

匀 B样条拟合算法对 N-OCTANE和 PMMA原

始拉曼光谱进行基线拟合. 此外, 由于多项式拟合

算法的拟合阶数难以确定 , 因此同时选用 5阶、

7阶和 9阶多项式拟合算法对原始光谱进行基线

拟合. 而均匀 B样条拟合算法则采用 4阶 3次 B样

条, 且为保证验证的有效性, 均匀 B样条的内节点

数与本文所提算法保持一致, 分别设为 14个和 17个.

基于均匀 B样条算法和多项式拟合算法拟合的基

线分别如图 6和图 7所示.

由图 6可知, 均匀 B样条拟合算法在整体上

能有效地进行基线拟合. 但由于内节点的选择缺乏

目的性, 无法有效地在正确位置处将光谱数据的基

线划分为几个平滑波段, 这导致拟合的基线存在欠

拟合现象, 如图 6(a)中拉曼位移为 300—700 cm–1

以及图 6(b)中拉曼位移为 1000—1200 cm–1 等多

处波段中. 由于无法有效且完整地扣除荧光背景,

将导致扣除荧光背景后的拉曼光谱在某些波段处

出现无效的凸包, 且在一定程度上改变特征峰的形状.

由图 7可知, 多项式拟合算法在 N-OCTANE

原始拉曼光谱的基线拟合中表现效果好于 PMMA

原始拉曼光谱, 能相对有效地进行基线拟合, 但整

体上仍存在着一定的拟合缺陷. 随着多项式拟合阶

数的增加, 拟合的基线在某些波段处会得到改善,

如图 7(a)中拉曼位移为 700—1200 cm–1 以及图 7(b)

中拉曼位移为 1100—1800 cm–1 处. 但同时随着拟合

阶数的增加, 拟合的基线在某些波段处的拟合效果

也会变差, 如图 7(a)中拉曼位移为 1200—1600 cm–1
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N-OCTANE spectrum
Baseline by MF-UUB
Without median filtering

N-OCTANE spectrum
Baseline by MF-UUB
Without median filtering

图 5    原始拉曼光谱和基于非均匀 B样条算法拟合的基

线　(a) N-OCTANE拉曼光谱; (b)PMMA拉曼光谱

Fig. 5. Original  Raman  spectra  and  fitted  baseline  by  un-

uniform B-spline  algorithm:  (a)  N-OCTANE  Raman   spec-

trum; (b) PMMA Raman spectrum. 
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以及图 7(b)中拉曼位移为 800—1100 cm–1 处. 因

此可以得出, 多项式拟合算法的阶数难以确定, 且

欠拟合和过拟合现象难以控制和预料. 针对基线漂

移较为剧烈的原始拉曼光谱, 通过多项式拟合算法

拟合的基线效果较为一般, 无法有效且完整地扣除

荧光背景.

此外, airPLS是一种应用广泛且效果良好的

基线校正算法 [20], 因此, 通过该算法拟合的基线如

图 8所示. 由图 8可知, 该算法整体基线拟合效果

良好, 在大部分波段处均能准确有效地进行基线拟

合, 且拟合的基线与通过本文所提算法拟合的基线

基本一致. 但是, 仍然有一些拟合缺陷产生, 如拟

合的基线通过波谷点时存在着一定的过拟合现象.
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(b)

N-OCTANE spectrum
Baseline by airPLS

N-OCTANE spectrum
Baseline by airPLS

图  8    原始拉曼光谱和基于 airPLS拟合的基线　 (a) N-

OCTANE拉曼光谱; (b)PMMA拉曼光谱

Fig. 8. Original Raman  spectra  and  fitted  baseline  by   air-

PLS algorithm: (a) N-OCTANE Raman spectrum; (b) PM-

MA Raman spectrum.
 

综上所述, 本文提出 MF-UUB算法能有效地

进行基线校正. 与多项式拟合算法相比, 本文所提

算法能以固定的阶数进行拟合; 与均匀 B样条算

法相比, 本文所提算法能根据不同的拉曼光谱自适

应选择内节点; 与非均匀 B样条算法和 airPLS相

比, 本文所提算法具有更好的基线拟合效果.
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N-OCTANE spectrum
Baseline by uniform
B-spline

PMMA spectrum
Baseline by uniform B-spline

图 6    原始拉曼光谱和基于均匀 B样条算法拟合的基线

(a) N-OCTANE原始拉曼光谱; (b) PMMA原始拉曼光谱

Fig. 6. Original Raman  spectra  and  fitted  baseline  by  uni-

form B-spline algorithm: (a) N-OCTANE Raman spectrum;

(b) PMMA Raman spectrum. 
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Polynomial fitting (9 order)
Polynomial fitting (7 order)
Polynomial fitting (5 order)

PMMA spectrum
Polynomial fitting (9 order)
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图  7    原始拉曼光谱和基于多项式拟合算法拟合的基线

(a) N-OCTANE拉曼光谱; (b)PMMA拉曼光谱

Fig. 7. Original Raman spectra and fitted baseline by poly-

nomial fitting algorithm: (a) N-OCTANE Raman spectrum;

(b) PMMA Raman spectrum. 
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4   结　论

本文提出了一种简单灵活且有效的拉曼光谱

基线校正算法. 该方法能自适应地根据不同光谱数

据选取内节点, 且通过中值滤波算法优化 B样条

曲线控制系数, 使非均匀 B样条算法对拉曼光谱

数据进行拟合时能获得更好的基线拟合效果. 与多

项式拟合, 均匀 B样条和 airPLS算法相比, 该算

法具有更好的基线校正效果, 且不存在欠拟合和过

拟合等缺陷. 此外, 该算法具有广泛的适用性和灵

活性, 针对不同的基线漂移情况, 可以有效地进行

基线拟合. 因此, 本文所提算法能为拉曼光谱信号

的进一步分析提供更准确可靠的信息.
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Abstract

As one of the key steps for data preprocessing of Raman spectra, baseline correction is an effective method

to  eliminate  fluorescence  interference.  Traditional  algorithms  such  as  polynomial  fitting  and uniform B-spline

fitting  are  simple  and  easy  to  implement,  but  the  uncertain  fitting  order  and  internal  knots  limit  their

flexibility.  In  addition,  the  baseline  correction  results  of  traditional  algorithms  often  occur  over  and  under

fitting phenomena. Therefore, we propose a baseline correction algorithm for Raman spectra based on median

filtering  and  un-uniform  B-spline.  Firstly,  the  trough  points  of  the  spectral  data  are  filtered  by  smoothing

preprocess,  difference calculation and threshold setting,  and the internal  knots of  the un-uniform B-spline are

adaptively selected by the trough positions of the spectral data. Then, the median filtering algorithm is used to

process  the  spectral  data  so  that  the  un-uniform  B-spline  has  a  better  baseline  fitting  effect  at  the  position

where the signal changes from peak to smooth band. Finally, the un-uniform B-splines is used to fit the baseline

by  fitting  the  baseline  iteratively.  The  proposed  algorithm overcomes  the  shortcoming  of  traditional  B-spline

algorithm  that  the  internal  knots  need  to  be  selected  manually  based  on  different  Raman  spectra,  and  also

avoids  influencing  the  baseline  fitting  by  random noise  in  the  spectral  data,  and  thus  further  improving  the

spectral baseline correction effect. The original Raman spectra of polymethyl methacrylate and normal octane

are used for experimentally evaluating the baseline correction effect. Compared with the results from polynomial

fitting,  uniform  B-spline  and  adaptive  iteratively  reweighted  penalized  least  squares  algorithms,  the

experimental  results  show  that  the  proposed  algorithm  can  well  eliminate  the  Raman  signal  baseline  drift

effectively without over or under fitting phenomena, and it can perform better baseline correction for different

baseline drift situations. Therefore, the proposed algorithm can provide more accurate and reliable information

for the further analysis of spectral data.
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