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요  약  본 연구에서는 arPLS(asymmetrically reweighted penalized least squares) 방법에서 분광신호의 길이와 차수를 이용한 
최적의 평활화 매개변수를 위한 결정함수를 제안한다. 분광신호의 기준선 보정은 분석 시스템의 성능을 좌우하는 매우 중요
한 과정으로 많은 경우에 육안 검사로 매개변수를 선택하여 추정한다. 이 과정은 매우 주관적이고 특히 대량의 데이터인 
경우 지루한 작업을 동반하므로 좋은 분석 결과를 보장하기 어렵다. 이러한 이유로 기준선 보정에서 최적의 매개변수를 결정
하기 위한 객관적인 방법이 필요하다. 제안한 결정함수는 기준선 보정에 사용 가능한 매개변수 범위의 중앙값이 신호의 길이
가 길어질수록 증가하고, 신호의 차수가 작아질수록 감소하는 관계를 정리하여 모델링하였다. 모의실험 데이터는 신호의 길
이 7가지에 대해 조합한 분석신호 4가지와 선형 기준선과 2차, 3차, 4차 곡선 기준선을 각각 더하여 모두 112개를 생성하였
다. 모의실험 데이터와 실제 라만 분광신호를 이용한 실험에서 제안한 결정함수의 평활화 매개변수가 기준선 보정에 효과적
으로 적용될 수 있음을 확인하였다.

Abstract  In this study, we present a decision function of optimal smoothing parameter for baseline correction using
Asymmetrically reweighted penalized least squares (arPLS). Baseline correction is very important due to influence on
performance of spectral analysis in application of spectroscopy. Baseline is often estimated by parameter selection 
using visual inspection on analyte spectrum. It is a highly subjective procedure and can be tedious work especially
with a large number of data. For these reasons, an objective procedure is necessary to determine optimal parameter 
value for baseline correction. The proposed function is defined by modeling the median value of possible parameter 
range as the length and order of the background signal. The median value increases as the length of the signal 
increases and decreases as the degree of the signal increases. The simulated data produced a total of 112 signals 
combined for the 7 lengths of the signal, adding analytic signals and linear and quadratic, cubic and 4th order curve
baseline respectively. According to the experimental results using simulated data with linear, quadratic, cubic and 4th
order curved baseline, and real Raman spectra, we confirmed that the proposed function can be effectively applied
to optimal parameter selection for baseline correction using arPLS.

Keywords : Baseline Correction, Background Elimination, Smoothing Parameter, Penalized Least Squares, Raman 
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1. 서 론

분광법은 빛과 다른 방사선의 물질에 의한 흡수, 방출 
및 산란에 대한 연구로서 방사선의 파장에 대한 의존성

과 관련이 있다. 최근에는 전자, 양성자 및 이온과 같은 
입자 간의 상호작용은 물론 충돌 에너지의 함수로써 다

른 입자와의 상호작용 연구를 포함하도록 정의가 확장되

었다. 과학기술의 거의 모든 분야에 물질의 화학적 구성
을 확인하고 물리적 구조를 결정하기 위해 분광법이 사

용되고 있으며, 그 중 적외선 분광법과 라만 분광법의 사
용이 점점 증가하고 있다[1,2].
적외선 또는 라만 분광 신호는 일반적으로 배경잡음

(background) 또는 기준선(baseline)에 겹쳐 놓은 가산잡
음(additive noise)과 피크(peak)로 구성된다. 기준선은 
평평하고, 양과 음의 기울기로 선형이거나, 곡선 또는 세 
가지로 모두 조합할 수 있으며 피크만큼 급격하게 변화

하지 않는다. 적외선 분광신호에서 기준선은 고체, 외부 
광원 또는 불특정 흡수원의 이질성으로 인해 발생하는 

강도의 편차에 의한 적외선 빔의 산란이 원인일 수 있다. 
라만 분광신호의 기준선은 낮은 라만 파수(wavenumber)
에서 잔류 Rayleigh 산란 또는 분석 샘플에 내재된 유기 
분자의 형광 또는 오염에 기인하는 경우가 많다[3]. 분광
신호의 기준선 보정은 일반적으로 각 샘플마다 다르기 

때문에 해법을 찾는데 어려움이 있다. 이에 따라 분광신
호에서 배경잡음 제거 또는 기준선 보정을 위한 여러 다

양한 방법이 제안되었다[4-6].
이전 연구에서는 penalized least squares(PLS)에 일

반화된 로지스틱 함수(generalized logistic function)를 
새로운 가중 방식으로 도입한 arPLS(asymmetrically 
reweighted PLS)방법을 기준선 보정 방법으로 제안하였
다[7-9]. PLS 방법은 주어진 분광신호와 제곱 오차를 최
소화하면서 최대한 부드러운 곡선으로 추정되도록 목적

함수를 설정하여 기준선을 추정한다. 목적함수를 최소화
하여 추정한 기준선은 가중치를 변경하는데 사용하고 이 

과정을 반복하여 기준선을 최적화한다. 분광신호가 추정
된 기준선보다 위에 있으면 작은 가중치 또는 가중치를 

부여하지 않고 아래에 있다면 큰 가중치를 부여한다. 하
지만 기준선을 따라 동일하게 분포하는 가산잡음에는 기

준선의 위아래 여부에 관계없이 피크가 아니라면 동일하

거나 유사한 가중치를 부여하는 것이 바람직하다. 이를 
위해 arPLS 방법은 새로운 가중 방식으로 일반화된 로

지스틱 함수를 도입하였다.
대부분의 기준선을 추정하는 방법들은 다항곡선 피팅 

방법의 다항식 차수와 웨이브릿 변환 방법의 분해 레벨

과 같은 하나 이상의 매개변수를 육안검사에 의해 수동

으로 설정한다[10-12]. 하지만 이 방법은 사용자의 주관
적인 판단에 의존하고, 특히 대량의 데이터를 처리해야 
하는 경우에 일관성을 유지하기 어려운 단점이 있어 그 

신뢰성에 한계가 있다. 이전 연구에서 arPLS 방법의 목
적함수의 적응도(fitness)와 평활도(smoothness)를 사용
하여 평활화 매개변수(smoothing parameter)를 선택하
는 방법을 제안하였다[13]. 하지만 이 방법은 arPLS 방
법이 종료되고 목적함수의 적응도와 평활도를 계산할 수 

있는 단점이 있다.
본 연구에서는 이전에 제안한 기준선 보정 방법인 

arPLS 방법에서 최적의 평활화 매개변수를 선택하는 결
정함수를 제안한다. 실험에서는 먼저 모의실험 데이터의 
길이와 차수에 따른 매개변수의 변화 추이를 고찰하고, 
평활화 매개변수가 데이터의 길이와 차수에 종속적임을 

이용해 결정함수를 정의한 다음, 실제 라만 분광신호에 
적용한 결과를 살펴보기로 한다.

2. arPLS 방법과 매개변수 결정함수

분광기를 통해 획득한 모든 분광신호는 잡음을 포함

하고 있다. 잡음은 분석의 정확도와 정밀도를 저하시키
고 기기의 검출 한도를 감소시킨다. 따라서 기준선의 보
정은 분광신호 분석에 필수적이다.
이전 연구에서는 PLS에 부분 균형 비대칭 가중 벡터

를 도입하여 기준선을 보정하는 arPLS 방법을 제안하였
다[9]. 동일한 간격으로 표본화된 길이가 인 분광신호
가 이고, 가중 벡터 가 대각 성분인 대각 행렬을 
라고 하자. 와 를 열벡터로 가정하면 기준선 는 다
음의 목적 함수를 최소화하여 찾을 수 있다.

  .           (1)

여기에서 는 미분 행렬이고, 본 실험에서는 2차 미분 
행렬을 사용한다.
식 (1)의 첫째 항은 데이터에 대한 적응도를 나타내

고, 다음 항은 에 대한 평활도를 표현한다. 평활화 매개



한국산학기술학회논문지 제20권 제3호, 2019

502

변수 는 두 항 사이의 균형을 조절한다. 목적 함수의 
최소화는 해당 식의 편미분 벡터를 0으로 설정하여 얻을 
수 있다.




  ,              (2)

 

 .                        (3)

가산잡음은 피크가 없는 영역에서 기준선의 위와 아

래에 거의 동등하게 존재하는 것으로 가정할 수 있다. 따
라서 기준선이 과소평가되지 않도록 이 영역의 신호와 

유사한 값을 할당하고, 신호가 기준선보다 훨씬 큰 경우
에는 이 영역을 피크 영역으로 간주하고 가중치를 0으로 
할당한다. 이러한 요건을 충족하기 위해 다음과 같이 부
분적으로 균형을 이루는 비대칭 가중치를 사용하였다.

     ≥   ≤ 
,        (4)




 .          (5)

이 때, 

와 


는 의 평균과 표준편차이다. 주

어진   에서 는   인 영역에서 정의한 

의 음수 부분이다. 로지스틱 함수는 신호와 기준선의 차
이가 추정한 잡음의 평균보다 작은 경우에 기준선 위와 

아래의 신호에 거의 동일한 가중치를 주고, 평균 잡음보
다 큰 경우에는 신호 레벨이 증가할수록 가중치가 점차

적으로 감소한다.
arPLS 방법에서 기준선 보정을 위한 최적의 평활화 

매개변수를 결정하기 위해 신호의 길이와 차수의 사용을 

고려할 수 있다. 이를 위해 다양한 기준선을 가진 모의실
험을 행했으며 그 결과를 Fig. 1에 신호의 길이와 차수
의 변화에 따른 기준선 보정에 사용 가능한 매개변수의 

범위와 중앙값(median)으로 나타내었다. 그림에서 평활
화 매개변수 는 신호의 길이가 길어질수록 증가하고, 
신호의 차수가 높아질수록 감소하는 것을 확인할 수 있다.
따라서 신호의 길이와 차수 정보에 기초하여 평활화 

매개변수와의 관계를 정리하면 기준선을 추정하는 최적

의 매개변수를 신속하고 간단하게 얻을 수 있을 것이다. 
신호의 길이를 이고 차수를 라고 하면, 기준선을 추
정하는 최적의 평활화 매개변수 는 위 실험 결과를 기

초하여 다음 함수로 근사할 수 있다.

  
.                          (6)

Fig. 1. The Range and median of smoothing parameter 
by length and order of the signal

3. 실험방법 및 결과

모의실험 신호와 실제 라만 분광신호를 이용하여 제

안한 최적 평활화 매개변수 결정함수의 유효성을 검증하

였다.

3.1 모의실험 신호

모의실험 데이터는 다양한 기준선과 가산잡음을 분석

신호와 혼합하여 구성하였다. 기준선은 1차부터 4차 곡
선을 묘사할 수 있도록 하고, 가산잡음은 표준 정규분포
를 갖는 백색잡음을 이용하였다. Fig. 2에 가우시안 피크
가 2개이고 길이가 512인 분석신호를 보였다. 피크의 높
이는 왼쪽부터 오른쪽으로 각각 0.4, 0.2이다.
모의실험 신호는 기준선, 백색잡음과 분석신호를 여

러 길이에 대해 생성하고 다양하게 조합하여 사용하였

다. 본 실험에서 사용한 신호의 길이는 512, 1024, 2048, 
4096, 8192, 16384, 32768로 모두 7가지이다. 표준정규
분포를 갖는 백색잡음은 0.01과 0.005 배수와 분석신호
의 피크는 1과 0.5 배수를 하고 모두 4가지로 조합하였
다. Fig. 3에 1차에서 4차 곡선까지를 묘사한 기준선과 
분석신호를 보였다. 본 실험에서 사용한 모의실험 신호
는 길이 7가지에 대해 분석신호를 조합한 4가지와 기준
선 4가지를 각각 더하여 모두 112개를 생성하였다.
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Fig. 2. A analytic signal with 2 Gaussian peaks

Fig. 3. Various baselines and analytic signals used for 
simulated signals

기준선 보정에 사용 가능한 매개변수 값을 조사하

기 위해 그 값을 101에서 1012까지 변화시키면서 실험을 

수행하였다. 기준선의 차수에 대한 모의실험 신호는 7가
지 길이에 백색잡음과 분석 피크의 조합이 4개씩 각각 
28개이다. 기준선의 차수별 각 길이에 대한 분석 피크 
조합 4가지 신호의 기준선에 모두 만족하는 매개변수의 
범위와 중앙값을 Fig. 4부터 Fig. 7까지 보이고, 본 연구
에서 제안한 결정함수로 구한 최적의 평활화 매개변수를 

나타내었다.
기준선의 모든 차수에 대하여 가능한 기준선 평활화 

매개변수의 중앙값과 제안한 결정함수로 얻은 값이 모든 

신호의 길이에서 매개변수 값의 변화가 거의 일치하는 

것을 확인할 수 있다. 그림에서 보듯이 제안한 평활화 매
개변수 결정함수가 적절하게 정의되었음을 확인할 수 있

다.

Fig. 4. The Range, median of smoothing parameter and
determined parameter by length of the signal 
with linear baseline

Fig. 5. The Range, median of smoothing parameter and 
determined parameter by length of the signal 
with quadratic baseline

Fig. 6. The Range, median of smoothing parameter and 
determined parameter by length of the signal 
with cubic baseline
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Fig. 7. The Range, median of smoothing parameter and 
determined parameter by length of the signal 
with 4th order baseline

3.2 라만 분광신호

실제 데이터를 이용한 실험에서는 4가지 화학 물질 
3,5-DNT, 4-ADNT, Ethanol, NTO를 측정한 라만 분광
신호를 사용하였다[14]. 라만 분광신호 측정은 레이저 
가열을 피하기 위해 레이저 파워를 1.0mW 이하로 유지
하였다. Rayleigh 라인은 측정 과정에서 홀로그래픽 노
치 필터를 사용하여 라만 산란으로부터 제거하였다. 분
광신호는 정적 스캔을 통하여 200-3500 cm-1 영역에서 
측정되었다. 라만 분광신호 축적 시간은 5초이고 레이저
의 초점을 맞추는 데에는 50x 대물렌즈를 사용하였다.

Fig. 8. The result of baseline correction of 3,5-DNT 
Raman spectrum by determined parameter using 
the proposed method

Fig. 9. The result of baseline correction of 4-ADNT 
Raman spectrum by determined parameter using 
the proposed method

Fig. 10. The result of baseline correction of ethanol 
Raman spectrum by determined parameter 
using the proposed method

Fig. 11. The result of baseline correction of NTO Raman 
spectrum by determined parameter using the 
proposed method
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선형 기준선과 유사한 기준선을 포함한 3,5-DNT 라
만 분광신호의 기준선을 보정한 결과를 Fig. 8에 나타내
었다. 기준선 보정에 사용한 평활화 매개변수는 제안한 
결정함수로 얻은 107.7이다. 2차부터 4차 곡선 기준선을 
포함한 다른 세 가지 라만 분광신호에서 4-ADNT는 2차 
곡선 기준선, ethanol와 NTO는 각각 3차와 4차 곡선 기
준선의 예로 선택하였다. Fig. 9에서 Fig. 11까지 각각 4
가지 화학 물질의 라만 분광신호를 나타내었다. 기준선 
추정을 위해 제안한 결정함수에서 얻은 매개변수는 각각 

107.2, 106.7, 106.2이다. 그림에서 보듯이 기준선을 보정한 
모든 분광신호는 피크의 높이와 위치가 매우 자연스럽고 

바람직하다. 따라서 4가지 분광신호의 모든 기준선은 제
안한 방법으로 적절히 결정되었다고 할 수 있다.

4가지 라만 분광신호는 동일한 분광법으로 측정하였
지만 화학 물질에 따라 다양한 기준선을 보인다. 이것이 
바로 기준선 보정이 매 측정 샘플에 대해서 각각 이루어

져야 하는 이유이다. 기준선 추정을 위해 모든 라만 분광
신호에 동일한 매개변수를 적용하거나 각 분광신호를 육

안검사와 같은 주관적인 방법으로 하나씩 매개변수를 결

정하는 기존의 방법에 비해 제안한 방법은 시간, 비용, 
정확도 측면에서 모두 우수하며, 이후에 통계적인 분석
을 용이하게 할 수 있을 것이다.

4. 결 론

본 논문에서 제안한 arPLS 방법에서 최적의 평활화 
매개변수를 신호의 길이와 차수만으로 결정하는 방법은  

분석 화학 전처리에 사용될 수 있는 간단하지만 효과적

인 함수를 제공한다. 모의실험 데이터의 실험 결과에 따
르면 제안한 방법이 결정한 최적 매개변수와 사용 가능

한 매개변수의 중앙값이 거의 일치하는 것을 확인하였

다. 실제 라만 분광신호를 사용한 실험에서도 제안한 방
법은 다양한 기준선에 대해 유효한 결과를 보였다.

arPLS 방법은 시료의 조성에 대한 사전 지식, 피크 검
출 과정, 배경잡음 분포에 대한 수학적 가정이 필요하지 
않으므로 다양한 분광신호에 쉽게 적용할 수 있다. 이 방
법에서 최적 매개변수를 결정하는, 제안한 결정함수는 
기존의 육안검사와 같은 주관적인 방법으로 매개변수를 

선택하여 기준선을 보정하는 것보다 더 간단하고 안정적

인 모델을 제공할 수 있다. 이것은 통계적 분석에서 쉬운 

해석과 높은 신뢰도를 달성할 수 있다는 것을 의미한다. 
현재 본 연구팀은 분광신호 차수 추정 알고리듬을 개발 

중에 있으며, 추후 본 논문에서 제안한 방법에 도입한다
면 지금보다 신속하고 정확한 최적의 기준선 보정 방법

을 제안할 수 있을 것으로 기대한다.
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