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摘　要　介绍了自主开发的ＬＩＢＳ谱线识别软件，基于ＬａｂＶＩＥＷ虚拟仪器开发平台，利用二次微商和阈值

判定对ＬＩＢＳ谱数据进行降噪、寻峰，并通过参考ＮＩＳＴ原子光谱数据库，确定了多种常见元素的特征波长，

可以自动识别元素谱线，实现了对样品所含元素种类的定性分析。该软件系统定性分析元素简单、快捷，具

有一定的实用性及推广价值。
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引　言

　　激光诱导击穿光谱（ｌａｓｅｒｉｎｄｕｃｅｄｂｒｅａｋｄｏｗｎｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏ

ｐｙ，ＬＩＢＳ）技术
［１４］利用高能量脉冲激光聚焦到待测样品表

面，使样品受到激发产生高温等离子体。在聚集点，几乎可

以将样品中的全部元素气化并激发至高能态，当它们回到基

态时会发出各自的特征光谱，通过探测等离子体中原子或离

子光谱来分析样品中的元素种类和含量，从而实现对物质元

素成分的定性及定量分析。

ＬＩＢＳ作为一种元素辨识与定量分析工具，无需复杂的

样品预处理、操作快捷、灵敏度高、能实时在线分析、对样

品破坏性小、能同时对多种元素进行分析，非常适合于固

体［５，６］、液体［７，８］、气体［９］元素成分的实时检测。广泛地应用

于环境污染监控、地质土壤检测、冶金分析、艺术品鉴定、

材料分析与生物医学化验等领域。

目前ＬＩＢＳ技术的研究重点主要在定量分析方面，包括

基底效应的校准［１０，１１］及探测极限的改进［１２］，较少涉及定性

分析以及自动分析软件。Ｙａｒｏｓｈｃｈｙｋ
［１３］等利用光谱模拟建

立了自动半定量分析模型，但计算过程较为复杂，且不适合

未知样品分析。国内涂彩等用ＶＣ＋＋６．０开发了ＬＩＢＳ分析

软件，采用五点三次平滑法除噪，再使用七点比较法及阈值

判定进行寻峰。并用迭代算法对基线进行校正，实现了寻

峰、基线校正、自动谱线分析及谱线扩展、光谱存储等功能，

提供了较为智能化的分析过程，但在单峰判别上需进一步完

善。陈巧玲等用Ｍａｔｌａｂ编译了ＬＩＢＳ分析程序，结合协方差

法和二次求导法构建光谱数据自动检峰功能，并利用基于遗

传算法的谱线拟合法对初次的检峰结果进行重叠干扰校正。

本文提出了一种新的分析方法，利用二次微商和阈值判定同

时实现了谱线的降噪与寻峰，大大简化了计算过程，并使用

图形化编程语言ＬａｂＶＩＥＷ实现了分析软件。通过该软件可

使谱线基底衰减和自动寻峰，并与ＮＩＳＴ（ｎａｔｉｏｎａｌｉｎｓｔｉｔｕｔｅｏｆ

ｓｔａｎｄａｒｄｓａｎｄｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ）原子光谱数据匹配，可迅速确定样

品所含元素的种类，实现元素定性分析，从而有利于进一步

开发矿物勘探及土壤污染检测等便携式元素探测装置。

１　软件设计

　　本ＬＩＢＳ谱线识别软件用ＬａｂＶＩＥＷ８．２完成设计，其程

序的前面板如图１所示。该软件能对ＬＩＢＳ谱线进行自动识

别，实现谱数据基底衰减、自动寻峰、元素识别等功能，并

通过指示灯显示。

　　要实现自动寻峰，必须设法使所测光谱的基底强度得到

衰减。本软件采用间接衰减基底的方法实现降噪。具体方法

为：对ＬＩＢＳ谱线求二次微商，来减弱基底强度。将实验所获

得的大量离散的数据点看作是一条能代表这些离散点的连续



曲线，通过对该曲线上的各点求二阶导数，依据导数的性

质，峰址应位于二阶导数极小值处。对于原谱线基底上的弱

峰，因其变化较为缓慢，二阶微商后会变成幅值很小的峰或

者平滑线。设定一个阈值，仅考虑曲线在预设阈值以下的部

分，这样在取极小值时就忽略了基底上的缓变假峰的影响，

从而间接的减弱谱线基底强度的影响。

犉犻犵１　犉狉狅狀狋狆犪狀犲犾狅犳狋犺犲狆狉狅犵狉犪犿

　　本软件采用的具体方法为阈值判定及三点比较法进行寻

峰。对于二阶导的曲线，先设定某一阈值，大于阈值的极小

值点，视为基底上的缓变假峰引起的，不予考虑；我们感兴

趣的是二阶导小于阈值的部分，用三点比较法确定其极小值

点，即为原谱线的峰值。图２为本软件的具体流程图。

犉犻犵２　犉狉狅狑犮犺犪狉狋狅犳狋犺犲狆狉狅犵狉犪犿

　　最后，通过对比ＮＩＳＴ原子光谱数据库，确定谱线归属，

完成对元素种类的定性识别。

１１　自动寻峰

以水泥压片为例来说明该程序的计算过程。图３犪为由

ＡｖａＳｐｅｃ２０４８ＦＴ型光谱仪所获得的水泥样品等离子光谱，

覆盖的波长范围为１９４．５～３１８．６ｎｍ。可以看到由于基底效

应，谱线基底并不平滑，有连续的背景谱。

　　对ＬＩＢＳ谱线求二次微商，依据二阶导数的性质，极小

值处即为峰址。为了实现上述功能，调用ＬａｂＶＩＥＷ中的数

学＞＞积分与微分＞＞求导犳（狓），对曲线进行微商运算。经

过二次求导，所获结果如图３犫所示。为了避免原谱线基底上

的弱峰的影响，需设定一个阈值，仅考虑曲线在预设阈值以

下的部分，从而间接的减弱谱线基底强度的影响。很显然阈

值选择是最关键的因素。阈值过低，常常找出许多基底上的

假峰或统计上无意义的峰；而阈值过大，又会漏掉有意义的

真峰。因此，选择恰当的阈值，才能抑制假峰而又不漏掉真

峰，从而获得良好的找峰效果。

犉犻犵３　犪犛狆犲犮狋狉狌犿狅犳犮犲犿犲狀狋犫狊犲犮狅狀犱狅狉犱犲狉犱犲狉犻狏犪狋犻狏犲犮

犿犻狀狌狊狋犺犲狋犺狉犲狊犺狅犾犱犱狉犲狊狌犾狋狅犳狋犺犲狆犲犪犽狊犲狉犮犺犻狀犵

　　该软件选择的阈值以数据的标准偏差（ｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａ

ｔｉｏｎ，ＳＤ）为参考上下浮动。实验发现，当数据的标准偏差较

大时，取标准偏差为阈值可最大限度地抑制假峰而又不漏掉

真峰；当标准偏差较小时，需要适当地增大阈值以免基底上

的假峰被误识，且ＳＤ越小，需要增大的倍数越大，才能获得

良好的找峰效果。具体选择如表１所示。

犜犪犫犾犲１　犜犺狉犲狊犺狅犾犱狊犲犾犲犮狋犻狅狀

标准偏差（ＳＤ） 阈值 标准偏差（ＳＤ） 阈值

ＳＤ＜２０ ３ＳＤ ３０＜ＳＤ＜９０ １．２ＳＤ

２０＜ＳＤ＜３０ ２ＳＤ ＳＤ＞９０ ＳＤ

　　将所有点的二阶导数减去阈值，再利用ｃａｓｅ结构取其小

于０的部分，绘出的波形图即为去基底后的二次微商曲线，

如图３犮所示。然后利用三点比较法找出图３犮中的所有极小

值的点，即为原谱线的峰址，如图３犱所示。

１２　谱线归属确定

进行定性分析的主要目的是确定被测物质中元素的组

成。本软件在完成自动寻峰的基础上，不仅可以读出该峰址

所对应的波长，而且能直接确定该波长的谱线是由什么元素

发出的，从而实现软件的自动元素分析功能。

为选取合适的元素特征谱线，需要根据ＮＩＳＴ原子发射

光谱数据库，对元素的原子或离子特征发射谱线的波长值进

３０６第３期　　　　　　　　　　　　　　　　　　　　光谱学与光谱分析



行了标定。但在实际测量中，由于光谱仪的波长存在一定的

误差，用其波长作为谱线的真实波长去和“标准原子谱数据

库”对照时，识别误差是必然存在的；同时由于有些元素的

某些谱线的波长数值很接近，使得实验中测得的某些谱线有

可能是样品中属于不同元素的谱线叠加在一起形成的，有些

谱线之间则是排列较密难以分辨，这就给谱线标定带来了极

大困难。通过实验分析与总结，对元素特征发射谱线的标定

规则归纳如下。

（１）自备样品寻找特征谱线。例如，标定Ａｌ元素的特征

发射谱线时，应该准备好纯度较高的铝制样品，采集其等离

子体光谱并从中寻找所有Ａｌ的发射谱线。

（２）谱线相对强度。ＮＩＳＴ数据库给出了发射谱线的相对

强度，相对强度较大的谱线可以优先考虑，相对强度较小的

谱线一般不容易观察到。

（３）元素电离态。对于非金属元素，只考虑原子发射谱

线（Ⅰ型）；对于金属元素，考虑原子发射谱线与一次电离离

子发射光谱（Ⅱ型）；一般不考虑高次电离光谱。

（４）同种元素谱线条数。当光谱图中含有某种元素两条

以上谱线时，一般可以确定样品中含有该元素。

依据以上原则，目前已对常见的十多种元素的原子或离

子特征发射谱线的波长值进行了标定，选取的特征波长如表

２所示。其中罗马数字Ⅰ和Ⅱ分别表示原子发射谱线和一次

电离的离子发射谱线。

犜犪犫犾犲２　犆犺犪狉犪犮狋犲狉犻狊狋犻犮狊狆犲犮狋狉狌犿狅犳犲犾犲犿犲狀狋

元素 特征谱线／ｎｍ 元素 特征谱线／ｎｍ

镁 Ｍｇ（Ⅱ）２７９．５５ 铅 Ｐｂ（Ⅱ）２２０．３５

碳 Ｃ（Ⅰ）２４７．８６ 硅 Ｓｉ（Ⅰ）２８８．１６

铝 Ａｌ（Ⅰ）３０８．２２ 锡 Ｓｎ（Ⅰ）３０３．４１

铜 Ｃｕ（Ⅱ）２２４．７０ 钙 Ｃａ（Ⅱ）３１５．８９

铁 Ｆｅ（Ⅱ）２５９．９４ 锌 Ｚｎ（Ⅱ）２０６．２０

硼 Ｂ（Ⅰ）２４９．７７ 锰 Ｍｎ（Ⅱ）２５９．３７

　　最后根据寻峰结果搜索已标定的谱线数据，以判定元素

是否存在，完成对样品所含元素种类的定性分析。

犉犻犵４　犈狓狆犲狉犻犿犲狀狋犪犾犔犐犅犛狊犲狋狌狆

犉犻犵５　犃狀犪犾狔狊犻狊狉犲狊狌犾狋狊狅犳狊犲狏犲狉犪犾狊犪犿狆犾犲狊犳狉狅犿狋犺犻狊狆狉狅犵狉犪犿

（ａ）：Ｂｒａｓｓ；（ｂ）：Ａｌｕｍｉｎｉｕｍｐｌａｔｅ；（ｃ）：Ｓｏｌａｒｅｎｅｒｇｙｓｉｌｉｃｏｎｐｌａｔｅ；（ｄ）：Ｍａｇｎｅｓｉｕｍｂｏｒａｔｅｐｒｅｓｓｔａｂｌｅｔｔｉｎｇ

４０６ 光谱学与光谱分析　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 第３２卷



２　初步应用

　　本ＬＩＢＳ实验装置如图４所示。由调Ｑ脉冲Ｎｄ∶ＹＡＧ

激光器产生的１０６４ｎｍ的激光经过透镜聚焦后作用于待测

样品表面，聚焦点的样品被电离产生等离子体，该等离子体

的部分辐射由光纤接收并传至光谱仪中，光谱仪将所测光谱

数据通过ＵＳＢ线传送至微机进行处理。

　　图５为分别对黄铜、铝板、太阳能硅板及硼酸镁压片进

行ＬＩＢＳ检测所获得的光谱图，图中谱线顶端的点表示由本

软件所判断的峰址所在；同时，也对各样品所含元素的种类

进行了识别。由图可以看出，黄铜中主要含有Ｃｕ，Ｚｎ，Ｆｅ和

Ｐｂ元素；铝板中主要含有Ａｌ，Ｆｅ，Ｍｇ和Ｍｎ元素；太阳能

硅板中则由于Ｓｉ的纯度很高（９９．９９９９９９％），只能检测出含

有Ｓｉ元素，而在现阶段空气环境中还无法观测到其他微量

杂质元素的特征发射谱线；硼酸镁压片中含有元素Ｂ和Ｍｇ。

３　小结与展望

　　初步应用表明，该软件运行正常、稳定、可靠，能完成

已设计的功能。经过对铝板、水泥、太阳能硅板、铁块、玻璃

等样品的ＬＩＢＳ数据进行分析表明，该ＬＩＢＳ谱线识别软件的

设计是可行的，能较好的对样品的谱数据进行定量分析，可

实现常见元素的识别。其中二次微商和阈值判定同时实现了

谱线的降噪与寻峰，大大简化了计算过程。在整个设计过程

中，利用了ＬａｂＶＩＥＷ方便、直观的数据处理功能来对ＬＩＢＳ

谱线进行处理与分析，其良好的用户界面、灵活的使用方式

可在进一步的研究中将功能更加完善。

犚犲犳犲狉犲狀犮犲狊

［１］　ＰａｓｑｕｉｎｉＣｅｌｉｏ，ＣｏｒｔｅｚＪｕｌｉａｎａ，ＳｉｌｖａＬｕｃａｓＭＣ，ｅｔａｌ．ＪｏｕｒｎａｌｏｆｔｈｅＢｒａｚｉｌｉａｎＣｈｅｍｉｃａｌＳｏｃｉｅｔｙ，２００７，１８（３）：４６３．

［２］　ＬＩＮＬｉｙｕｎ，ＷＡＮＧＳｈｅｎｇｂｏ，ＧＵＯＤａｈａｏ，ｅｔａｌ（林丽云，王声波，郭大浩，等）．Ｌａｓｅｒ＆ＯｐｔｏｅｌｅｃｔｒｏｎｉｃｓＰｒｏｇｒｅｓｓ（激光与光电子学

进展），２００４，４１（１）：１９．
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