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基于高斯函数拟合的离子迁移谱反卷积算法 
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摘  要  离子迁移谱（Ion mobility spectrometry，IMS）常用于一些气体或是易挥发性物质的痕量检测，

在海洋环保、工业过程控制和国防安全方面有广泛的应用。其区分物质的关键在于不同物质离子迁移谱谱图

保留时间的差异。然而由于实际样品中组分复杂，导致不同物质的谱峰交叠在一起难以区分。因此提出了一

种基于高斯函数拟合的反卷积算法，利用高斯函数逐步分解光谱，通过降低每一级高斯函数的标准差使谱峰

更加尖锐、展宽变窄，以此实现谱峰的分离，提高光谱分辨率。 
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Deconvolution Algorithm for Ion Mobility Spectrometry Based on Gaussian Function Fitting 

CAI Yongjun，ZHOU Zhiming*，SUI Feng 
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Abstract  Ion mobility spectrometry（IMS） is commonly used for trace detection of gases or volatile 

substances，and has wide applications in marine environmental protection，industrial process control，and national 
defense security. The key to distinguish substances lies in the difference in retention time of ion mobility 
spectrometry of different substances. However，due to the complex composition of actual samples，the overlapping 

peaks of different substances make it difficult to distinguish. Therefore，a deconvolution algorithm based on Gaussian 

function fitting is proposed，which gradually decomposes the spectrum using Gaussian function. By reducing the 

standard deviation of each level of Gaussian function，the spectral peaks become sharper and wider，so as to achieve 
peak separation and improve spectral resolution. 
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0  引言 

离子迁移谱（Ion Mobility Spectrometry，IMS）

是基于不同气相离子在弱电场中迁移率的不同从

而进行区分的一种化学分析技术[1]。这一技术在海 

洋环境监测与军事防御领域展现出独特的优势，其

低检出限与快速响应特性使之成为监测海洋大气

中污染物及快速识别军事威胁物质（如化学战剂）

的重要工具[2]。该技术能够有效检测并区分海洋上

空大气中的各类有害气体，包括但不限于二氧化 
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硫、氨气及氮氧化物等。此外，该技术还能精确分

析海水蒸发产生的挥发性有机物（VOCs）：烷烃衍

生物、烯烃衍生物、醇类、酯类、芳香族化合物、

有机酸等[3-4]，为海洋污染源的追踪及生态评估提

供科学依据。 

离子迁移谱数据横坐标为迁移时间，纵坐标为

检测器的响应强度，通过寻峰算法[5]对谱峰位置进

行解析以实现对待测组分的定性分析。然而实际测

试过程中由于样品通常成分复杂，导致各自谱峰交

叠，对通常寻峰造成困难。为了解决该问题常采用

反卷积的算法对数据进行处理。反卷积算法的目的

是寻找卷积方程的解，而对于类高斯函数的谱峰，

反卷积算法能够使谱峰更加尖锐，从而能够分离

各峰位置。反卷积算法在信号处理、数字通讯、

地震波分析、语音分析、图像处理等方面有着广

泛的应用 [6]，常用的反卷积算法包括盲均衡算法、

反馈网络自适应算法、最大似然算法和神经网络

算法 [7-10]。需要说明的一点是经过卷积变换的数据

已经损失掉了一部分信息，反卷积算法不可能完美

复原数据。尽管如此，反卷积算法仍是提升光谱分

析精度和分辨率的重要手段。 

离子迁移谱作为一种光谱分析技术，其光谱

曲线特征类似于高斯峰形叠加，与红外光谱、拉

曼光谱等方法相似。因此，科研界探索了多种反

卷积算法，旨在提取光谱数据内在信息，抑制噪

声及干扰峰。  

CANALES-RODRÍGUEZ[11]利用非模型化反

卷积技术于扩散谱磁共振成像（DSI），增强了图像

角分辨率，揭示了新的纤维结构，降低了伪影峰及

不确定性，推动了生物医学成像。BUSLOV、 

DONG、KATRAŠNIK 等人[12-20]的工作则扩展了反

卷积算法应用，涵盖红外光谱、拉曼光谱到质谱分

析。BUSLOV[12]通过反卷积处理区分了 α-D-葡萄

糖红外光谱的复杂成分；DONG[13]用傅里叶自反卷

积算法增强了光谱分辨率；KATRAŠNIK[14]将反卷

积算法应用于声光可调谐滤波器光谱仪，虽提升噪

声水平，但显著提高光谱分辨率于声光可调谐滤波

器光谱仪；EDWARDS[15]将反卷积技术应用于拉曼

光谱，并解析了古人类与现代人皮肤化学成分差

异；LOPES、BOBIN、KANIE 等人[16-20]则分别将

反卷积算法应用于胰腺癌诊断、质谱定量分析、质

谱解离过程研究、有机酸成分识别及马尿提取物分

析，均提升了准确性及效率。 

基于上述研究成果的启发，本文创新性地采用

了一种基于高斯函数拟合的反卷积算法，该算法通

过逐步迭代的方式，将光谱数据精确分解为一系列

高斯峰，并通过逐步减小各高斯峰的标准差，实现

了光谱分辨率的显著提升。这一方法不仅保留了光

谱数据的原始特征，还有效抑制了噪声干扰，为离

子迁移谱及其它光谱分析技术提供了更为精确、高

效的数据处理手段。 

1  算法原理 

在开展工作前，需要对离子迁移谱图的光谱特

征进行分析，其原始谱图如图 1（a）所示，其为

倒峰，且峰形基本符合高斯峰的特征。因此，可以

考虑利用高斯函数逐级分解光谱数据，将特征峰分

解为多个高斯峰，这些高斯峰相互叠加共同构成原

始数据，并且通过调整每一级的高斯函数中标准差

的值，实现光谱的反卷积效果。 

 

图 1  光谱数据的预处理 
Fig. 1  Preprocessing of spectral data 
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1）读取离子迁移谱图的数据（1 列浮点数），

总共有 n个点； 

2）将离子迁移谱数据的每个点减去离子迁移

谱数据的第 1 个点并乘以–1，记为散点 S（n）； 

3）对离子迁移数据从 0 开始编号，一直到

n–1，例如 0、1、2、…、n–2、n–1，总共 n个点，

记为散点 N（n），将 N（n）和 S（n）组成一个 n×2

的矩阵 M，矩阵第 1 列为 N（n），第 2 列为 S（n）； 

4）设置循环次数 L和限制值 V； 

5）通过寻峰算法计算 M的一个最强峰位置，

得到峰的位置 b和峰的强度 a，如果 a小于 V则直

接从第 9 步继续执行； 

6）在 M 中峰的位置 b 左右各取 W 个点，组

成新 2W×2 矩阵 M2； 

7）利用高斯函数拟合散点 M2，并在列表 List

中记录该次循环中 a、b 以及拟合的高斯函数中标

准差 std 的参数，将 M的第 2 列减去拟合的高斯函

数，并替换掉原先的矩阵 M； 

8）循环计数加 1（从 0 开始），如果循环计数

小于等于 L则从第 5 步继续执行，否则记录矩阵 M

为残差 R，继续执行第 9 步； 

9）得到包含利用高斯函数逐步分解的参数

List 以及残差 R； 

10）通过降低 List 中每一个 std 的值，并利用

List 中的其它参数逐步计算每级高斯函数，累加到

残差中就能得到反卷积的数据。 

2  算法的测试 

利用高斯函数对谱图进行分解，离子迁移谱图

的原始数据均值在 30 000 左右，且为倒峰，不利

于高斯拟合。因此，在步骤 2 中将原始数据处理，

其基线位于 0 附近且特征峰均为正峰。 

从变换后的谱图（图 1（b））中可以很轻易地

找到谱图中的最大值点，其坐标为（1634，5526）。

在该点处前后各取 20 个点，根据这些点利用最小

二乘（公式（1））求解多项式二次函数（公式（2））

的各项系数 a、b 和 c，并利用二次函数的对称轴求

值公式计算理论极值位置。 
T 1 TCoefficient= ( )  M M M L-

   （1） 

式中：M为样本矩阵；L标签矩阵；Coefficient 系

数矩阵。 
2= + +  y a x b x c         （2） 

经过计算理论极大值坐标为（1633.34，5522.41）。

此时根据高斯函数（公式（3）），其中 A和 B以及

通过二次函数的极值公式求得，分别为理论极大值

坐标的纵坐标和横坐标，此时仅需知道 std2 就可以

得到高斯函数的所有参数，而高斯函数并非线性函

数，无法直接用最小二乘的方式求解 std2，需要对

高斯函数进行变换。 

 
stde

2

2

x B

2y A



           （3） 

式中：A为幅值；B为对称中心位置；Std 为标准差。 

对公式（3）两边进行一系列等价变换后得到

公式（4），此时对于 std2，等式两边为线性关系，

将附近的坐标点带入到 x和 y中，构建矩阵（算法

实现中的 M2），并对该矩阵用最小二乘求解，可以

计算出 std2 的值为 2 283.15，std 为 47.78，此时得

到该高斯函数中所有的必要参数。 

     2 22 ln ln std ( )A y x B        （4） 

将原始数据减去上述高斯函数，其残差如图

2（a）所示，实现 1 次高斯函数分解，并记录高

斯函数的所有参数。对残差谱图重复上述步骤依

次分解，图 2（b）为高斯函数的 3 次分解，将图

中每一级高斯函数相加就得到重构数据。理论上

来说，分解次数如果足够多，残差谱能够变为 y=0

的一条直线，可以不需要残差谱图，但并没有必

要这样去做，首先会产生极大的运算开销，其次

对于噪声的高斯分解也并没有意义，因此保留残

差并设置适当的分解次数更符合实际应用需求。 
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图 2  高斯函数分解谱图的过程 
Fig. 2  Process of decomposing spectrum using  

Gaussian function 
 
在上述步骤中对原始数据实现了高斯函数分

解，通过缩小每个分解出高斯函数中的 std 值能够

实现对原始数据的反卷积，高斯函数的分解次数设

置为 9 次，将分解的高斯函数进行叠加得到重构数

据（rebuild）。通过图 3 可以看出：随着 std 值的逐

步减小，重构数据中的特征峰逐渐分离和凸显，反

卷积效果良好。 

 

 

图 3  不同 std 值重构光谱的变化图 
Fig. 3  Variation of reconstructed spectra with different 

std values 

3  不同离子迁移谱图的测试效果 

将该算法应用到不同的离子迁移谱图中，将分

解次数阈值设置为 9，最大峰强限值设置为 100，

并将标准差缩小至原 1/4。图 4（a）中经过反卷积

运算后主峰和次强峰凸显，主峰位于 1 608，次强

峰为 1 512 和 1 785。图 4（b）经过反卷积运算后

仅有 1 个位于 1 682 的主峰。图 4（c）经过运算后 
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图 4  基于高斯函数拟合的反卷积算法对 4 种不同型态

谱图的反卷积效果 
Fig. 4  Deconvolution effect of deconvolution algorithm 

based on Gaussian function fitting on 4 different  
types of spectrograms 

 
分离出一个位于 1 676 的主峰和位于 1 562 的一个

次强峰。图 4（d）经过运算后分离出除了 1 627 的

主峰外，还分离出位于 1 514 和 1 796 的次强峰。 

以上测试结果说明该算法的反卷积效果良好，

不同型态的谱图经过处理后均能够使原本谱峰凸

显和分离，有利于后续对谱图的解析。 

4  结束语 

反卷积算法根据高斯函数对谱图进行分解，通

过降低每个高斯函数的标准差值来实现反卷积效

果，文中展示了该算法对不同型态谱图的反卷积处

理结果，可显著提高谱图的分辨率，排除谱图中的

干扰。除此之外，该算法与小波变换类似，其还可

用于谱图的降噪与数据的压缩；在 python 中进行

实现，易于用 C 语言移植，并可在仪器上位机或

是下位机中实现；有较好的反卷积效果，有助于谱

峰的识别，增强仪器对于不同物质的分辨能力，并

降低噪声；实现复杂度较低，对运行环境要求不高，

便于不同平台和系统上的移植。 

同时，在测试过程中发现该算法存在一些限

制：1）需要保证谱峰基线在 0 附近；2）该分解会

出现一些倒峰。对于第 1 个问题，当基线存在严重

漂移时需要对谱图进行扣除基线的预处理。对于第

2 个问题，由于目前算法无法对 2 个重叠度过高的

高斯峰进行区分，其次实际谱峰可能和理论的高斯

峰之间存在差异。为了适应更广泛的应用场景，可

根据使用的具体情况对本文算法做进一步改进。 
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