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摘 要：近红外光谱无损检测技术可用于品种鉴别与农产品的定性或者是定量的分析工作 . 本文介绍了近

红外光谱的基本原理及各类近红外光谱分析方法 . 近红外光谱无损检测技术中数据分析方法是通过光谱

定量分析找到光谱以及对应浓度的内在关系，建立相应的数学模型 . 这些方法主要有偏最小二乘回归、主

成分分析法、BP神经网络算法、支持向量机、K最近邻分类算法和线性判别分析法等 . 通过这些分析模型的

对比，研究表明：支持向量机将是近红外光谱数据分析方法未来一个重要的研究方向 .
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Nondestructive Testing
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Abstract：Near-infrared spectroscopy nondestructive testing technology can be used for variety identification
and the qualitative or quantitative analysis of agricultural products. The basic principle of near-infrared
spectroscopy and the methods of near-infrared spectrum analysis were introduced. The data analysis methods in
near-infrared nondestructive testing technology aim at finding the relationship between the spectrum and the
corresponding concentration through the quantitative analysis of the spectrum， and establishing the
corresponding mathematical model，which mainly include partial least squares regression，principal component
analysis，back propagation artificial neural network，support vector machine（SVM），K-Nearest neighbor
classification algorithm and linear discriminant analysis. The comparison result of these analytical models show
that SVM method may be a future research direction in near infrared spectrum data analysis.
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近红外光谱检测技术的成本低，对于样本无损

伤、无污染、方便在线分析［1］. 在食品无损检测中得

到了广泛的应用.
近红外光谱技术是建立一个稳定可靠的定性

或者定量模型来实现数据样本的校准，常用于定

性分析［2］. 定性分析中常用的方法有主成分分析法

（principal component analysis，PCA）、模式识别方

法等；定量分析中常用的方法主要是各种多元校

正技术，如偏最小二乘回归（partial least squares ，

PLS）、支持向量机（support vector machine ，SVM）
以及神经网络算法（back propagation，BP）等. 下面

将对几种常用算法的原理和应用进行比较分析，

以便找到最适合对小样本数据进行分类的算法.
1 近红外光谱技术

红外光谱又可以称为分子振动光谱或者转动

光谱. 近红外光谱主要是通过投射光谱技术和反

射光谱技术获得. 近红外光谱主要采集样品的含

氢基团的伸缩振动的倍频和合频信息，其中包含

了反映物质特性的化学成分、分子结构和状态信

息［3］. 由于近红外光谱技术在检测样品的过程中，

不会对样品造成损伤［1］，因此近红外光谱分析技术

可以被用于食品的无损检测中. 近红外光谱通过

合适的化学计量法对于样本进行定性分析，可以

将已知的样品划分为子集，用以提高校正模型的

预测精度. 定量分析是依据实验中得到的数据，通

过相应的算法建立数学模型，并且使用模型计算

出分析对象各项指标以及其数值的一种方法. 与
其他的检测方法相比，近红外光谱技术便于实现

在线分析和典型的无损分析技术［3］.
2 各类算法原理及分析

2.1 偏最小二乘法

偏最小二乘法（partial least squares ，PLS）是一

种新的多元校正方法，可以建立多元的回归模型，

主要是基于因子分析. 偏最小二乘法的原理是首

先将样本的光谱矩阵 X 和光谱浓度矩阵 Y 进行

分解，同时把包含在样本中的信息引入进来，分解

后提取出样本中的m个主因子，如公式（1）所示：

ì
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ïï

ïï

X = TPT + E = å
k = 1

m

tk pT
k + E

Y = UQT + F = å
k = 1

m

uk qT
k + F

（1）

式（1）中：测量矩阵 X 和 Y 的得分矩阵分别是 T

和 U ；tk 和 uk 分别表示光谱矩阵 X 的第 k个主成

分因子和浓度矩阵的第 k个主成分因子；pk 和 qk

表示主成分因子的载荷，m为成分因子的个数.
对于 U 和 T 进行线性关联，如公式（2）所示：

{U = TB
B = (T TT )-1T TY

（2）
在进行回归预测时，首先求出未知样品光谱

矩阵的得分 TX ，再根据公式（3）得到组分浓度预

测值，如公式（3）所示：

YX = TX BQ （3）
在该算法的整个运算过程中，矩阵的分解和

回归分析是同时进行的，计算新的主成分时，首先

交换T 和U ，使 X 的主成分和测量矩阵Y 直接关联.
偏最小二乘 PLS算法分析是通过建立光谱数

据和品种分类之间的回归模型来实现的［4］. 使用

PLS分析得到的结果中，不仅可以建立更优化的回

归模型，还可以同时进行主成分分析来简化数据

结构，观察变量之间的相互关系等研究内容，提供

更多的建模信息［4］.
所有的独立变量都可以包含在最终建立的回

归模型中，PLS可以有效解决变量多重性问题.
目前，在光谱分析中多数应用都使用的多元

校正方法. Mauer等［5］使用近红外光谱和中红外光

谱对婴儿奶粉中三聚氰胺的含量进行定量检测，

使用偏最小二乘法（PLS）建模可以快速检测出三

聚氰胺含量最低值.
2.2 主成分分析

主成分分析是一种线性投影方法，它主要被

应用在多元统计分析中，在不损害样本的原始信息

的前提下，对高维数据进行降维处理，将其映射到

低维空间中. PCA的基本思路是通过最优化方法

简化样本的数据矩阵，降低维数，从原本样本的指

标中，得到几个主成分，用来揭示样本中包含的信息.
计算步骤首先是对原始数据矩阵 X 进行拆

分，如公式（4）所示：

X = TLT （4）
借助投影矩阵 LT 将 X 投影到多维子空间. T

中的列向量和 L 中的列向量是相互正交的关系，

如公式（5）所示：

ì
í
î

LT
i L j = 0

t T
i t j = 0

(i ¹ j) （5）
重建后的数据变量相互独立，各主成分按照

方差顺序进行排列，第一主成分包含了数据方差

的绝大部分，排名越靠前的主成分，其所包含的的

数据信息量越大［6］. 经过计算所得到的新的横坐标

是样本原来变量的线性组合. 第一主成分元素可
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以表示为如下形式：
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t11 = x11l11 + x12l21 + + x1plp1

t21 = x21l11 + x22l21 + + x2plp1


tn1 = xn1l11 + xn2l21 + + xnplp1

（6）

主成分分析的对象减少，从而可以有效地降

低分析的工作量和误差. 分析过程中只使用独立

变量，这样可以达到消除噪音的目的. 对数据进行

降维处理可以帮助信息的提取和聚类分析.
在区分产于绍兴和嘉善的中国米酒的实验

中，使用到近红外光谱技术，在区分的过程中，同

时使用到主成分分析法和偏最小二乘法建立判别

模型，准确率高达 100%［7］.
2.3 BP神经网络算法

BP算法又称为误差反向传播算法，是人工神

经网络中的一种基于误差反向传播的监督式学习

算法［8］. 在理论上，BP神经网络算法可以逼近任意

函数，基本的结构是由很多非线性变化的单元组

成，具有实现输入和输出数据高度非线性映射能

力. 人工神经网络是对人类大脑结构以及信息处

理运作过程进行模拟之后，提出的信息处理系统.
因此具有自学习和自适应的能力［9］.

BP神经网络的计算包括正向和反向两个子过

程. 正向传播过程中，是从输入层逐层转向传出

层. 如果输出和期望不同的时候，则进行反向传

播，把误差沿着正向传播路径的原路径反向传播

回去，经过各个神经元的修改，使得误差达到最小.
BP神经网络法的缺点是学习速度慢；在解决

全局问题时，很有可能陷入局部最优化，使得训练

失败；由于学习能力和泛化能力之间的矛盾，过程

中容易出现“过拟合”现象［25］.
Mutlu等［10］在预测面粉的蛋白质和水分含量

等相关参数时，使用到近红外光谱进行检测和人

工神经网络进行数据处理，得到的相关系数分别

为 0.952，0.948，0.933，0.920，0.917 和 0.832，有效

的证明了近红外光谱结合神经网络算法可以很好

地解决此类问题.
2.4 支持向量机算法

支持向量机算法的优化原则是采用以结构化

风险最小化取代我们常用的经验风险最小化；基

本思想是利用核函数代替向高维空间的非线性映

射，对于样本，若是非线性可再分，则构建一个或

多个甚至无限多个高维的超平面，在经过变换后

的高维空间，利用这个超平面来对样本点进行分

类. 一个好的超平面要求离分类边界最近的训练

样本点的与分类边界的距离越大越好，这个距离

被称之为间隔（Margin），这些样本点被称之为支持

向量. SVM的目标就是要找出使间隔最大的分类

超平面［11］.
给定的样本集，步骤一般如下：首先要将样本

集 分 为 训 练 集 和 测 试 集 ，训 练 集 是

(x1y1)(x 2y2)(xi yi) ，其中横坐标 xiÎ Rn 为输入变

量的值，yiÎ Rn 为相应的输出值. 通过对训练集进

行机器学习，寻求最优化的模式 M（x），要求这个

模式不仅满足训练集输入和输出的对应关系，而

且对于测试集的样本输入变量的值进行预测，同

样能得到效果较好的输出.
在支持向量机算法中，使用不同的核函数会

产生不同的算法［25］，因为 SVM具有优秀的泛化能

力，所以是一种适合小样本的学习方法. 在 SVM进

行分类的时候，起到决定性作用的是支持向量. 计算

的复杂性取决于支持向量的数目，在实验的过程

中只需要抓住关键的样本. SVM在运算的过程中

很少涉及到概率测度及大数定律等规律，而且支

持向量法整体具有较好的“鲁棒”性［12］.
在数据挖掘的实际应用中，一般要解决多类

的分类问题［13］. 如：将 SVM与粗集理论结合，形成

一种优势互补的多类问题的组合分类器［14］.
攀玉霞等［15］在研究猪肉肉糜样本，采用支持

向量机回归方法建立相应参数的模型模型. 在这

个研究中，实验者以鱼糜为研究对象，使用支持向

量机（SVM）建立其水分和蛋白质的定量分析模型.
2.5 最小二乘支持向量机算法

最 小 二 乘 支 持 向 量 机（least square support
vector machines，LS-SVM）是支持向量机的一种类

型［16］，是 在 经 典 SVM 的 基 础 上 改 进 得 来 的.
LS-SVM既可以进行线性，也可以进行非线性的多

元建模，支持少量的训练样本中高维特征空间的

学习，是解决多元建模的一种快速方法［17］.
最小二乘支持向量机具有建模速度快、优化

参数少、泛化能力强等优点，因此被广泛应用于近

红外光谱技术检测的定量分析中［17］. 最小二乘支

持向量机同时具有很好的非线性处理能力，可以

用于快速建立多元模型［18］.
罗微等［4］在对白菜种子不同品种的鉴别的实

验 中 ，建 立 最 小 二 乘 支 持 向 量 机（partial least
squares discrimination analysis，PLS-DA）和偏最小

二乘判别的模型.
2.6 K最近邻分类算法

在 K 最 近 邻 分 类 算 法（K-nearest neighbor，
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KNN）算法中每个样本都可以用它最接近的 k个邻

居来代表. KNN算法的核心思想是在特征空间中，

如果以一个样本为中心，它周围最相邻的 k个样

本，它们大多数属于某一个类别，则这个样本也属

于这个类别，并且具有这个类别上其他 k个样本的

特性.
如图 1所示，有三类不同样本，分别以方框、空

心圆点和实心圆点表示. 其中以“+”标记出的样

本，需要分析出它所属的类别. 在此图中以该样本

作为圆心，画出两个圆，如果以小圆为界线，只有 2
个实心圆点落在小圆的范围内，此时按照 KNN原

理应该将样本划分为实心圆点那一类. 如果以大

圆为界线，共有 10个点落在了大圆的范围内，其中

有 3个方框类，有 8个实心圆点类，按照KNN理论，

也应该被划为实心圆点这一类. 这说明 K值的大

小对判别的结果是有一定的影响的. 如果 K>1，则
这 K个最近邻样本不一定都属于这一类. 如果 K=
1，很自然这一个最近邻样本属于哪类，那么未知

样本就属于此类［19］.

KNN分类算法的最大优点是其适合于属性较

多或者数据量很大的问题. 在进行数据处理的过

程中，不需要提前设计分类器对训练样本进行分

类，而是可以直接进行分类，确定每个类的类标识

号，不需要估计参数，无需训练；在解决多分类的

问题上KNN比 SVM表现要好.
KNN在实际的应用中存在下面两个问题：当

对估计参数没有相应的限制时，训练集的数目又

比较大，这时寻找最近邻所花费的时间较长. 其
次，对于观测集的增长速度有较高要求.

K最近邻分类算法被广泛应用于模式识别、数

据挖掘、后验概率统计、相似性分析、计算机视觉

和生物信息学等各种人工智能领域［19］. 倪力军等

在鉴别真奶和假奶样品中各成分的实验中，使用

近红外光谱对所有的样品进行检测，并使用改进

的 K最邻近结点算法和支持向量机法分别建立判

别各类掺假物质的模型［20］.
2.7 线性判别分析法

主要用来判断样品的类别，即可以对样品中

的成分进行定性分析，线性判别分析法（linear
discriminant analysis，LDA）在医学诊断、气象学、市

场预测、经济学和地质勘探等领域中均已起着重

要作用［20］.
LDA算法的基本思想是通过特征向量将已经

分组的数据向低维的方向投影，使得同一个组的

数据关系更为紧密，不同组的之间尽可能的分开.
LDA 的目标是要根据样本中的 n 个指标变量

x = (x1x2xn)
T 建立一个最优分类判别函数，判

别 函 数 的 建 立 最 终 是 寻 找 一 个 矢 量

ω = (ω1，ω2，ωn)
T ，那建立一个如下的判别模

型，如公式（9）所示：

f (ωx) = (ωT·x) + b （8）
矢量 ω 是个常数，称作阀值权，相应的决策规

则则可表示为，如公式（10）所示：

{χnew Î β1 f (ωxnew) > 0
χnew Î β2 f (ωxnew) < 0

（9）
f (ωx) = 0 是相应的决策面方程，如公式（11）

所示：

ωT x +ω0 = 0 （10）
f (ωx) 也就是该决策面到 d维空间中任一点

ω 距离的代数度量，根据其到该面距离的正负号，

该决策平面将样本分类，并且确定出相应的类别.
ω(ω0 ¹ 0) 表示的是决策面在特征空间中的位置，

当其值为 0时，表示这个决策面过原点.
线性判别分析算法是从训练集中训练出判别

函数，当得到新的样品时，根据相关的判别准则对

其与判别函数之间的相似程度进行比较. 由于线

性判别分析算法在应用的时候需要样本标签，属

于有监督学习降维.
2.8 连续投影算法

连续投影算法（successive projections algorithm，

SPA）是在线性空间中，使共线性达到最小化的一

种前向变量选择算法［21］.
设定标集中样品个数为 n，包含波长数为 m，

组成一个光谱矩阵 X n ´ m ，SPA从任选一个波长作

为起始波长点，循环进行搜索，搜索投影中没有被

引入波长组合的部分，每次都将最大的投影方向

不断地引入，直到循环 w（w<n-1）次以后，就可以

图 1 K最近邻算法原理示意图

Fig. 1 Schematic diagram of K-Nearest Neighbor algorithm
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形成一个波长链，使得此链中的任意相邻两个波

长之间线性关系最小［22］. 算法如下：

初始化波长：令 n=1，任取一个波长 xj 作为算

法循环的起始点，记为 xm（0）. 把剩下的没有选择

到 波 长 链 中 的 所 有 波 长 ，记 为 一 个 集 合
s ={ j1  j  m jÏ{m(0)m(1)m(n - 1)}}

计算 s中波长与 xj 的投影向量，如公式（12）所

示：

Pxj
= x j - (x T

j - xm(n - 1))xm(n - 1)(x T
m(n - 1) - xm(n - 1))

-1（12）
选择其中最大的投影，并且记录下相应序号

作为入选的波长，如公式（13）所示：

m(n)= arg(max ||Pxj
||)x j = Pxj

 jÎ s （13）
当 n=w时停止循环，否则返回到第二步不断

地做投影优选波长. 这样总共得到 w ´ m个模型.
连续投影算法的优点是：最大程度的降低了

变量之间的共线性，提取最低限度的冗余信息变

量组可以减少建立模型所需要变量的个数，提高

建模效率和速度［23］.
浙江大学［21］利用鲜肉的近红外光谱中少量特

征波长对其 pH值进行预测，可以大幅度降低模型

复杂性和计算量，通过连续投影算法（SPA）选择特

征波长，并且得到相应的多元线性回归模型.
2.9 算法对比分析

偏最小二乘法是一种新型的多元统计数据分

析方法，通常被用于曲线拟合. 主成分分析法是一

种降维的统计方法，使用各主成分代替原有的变

量进行回归分析. 偏最小二乘法在建模的过程中

包含了主成分分析的特点，因此在这两种算法中，

偏最小二乘法的性能明显优于主成分分析法. 吴
远远等人在老陈醋可溶性固形物定量分析的实验

当中，分别采用 PCR和 PLS建立 SSC的定量分析模

型，结果表明，采用 5点平滑预处理后，利用 PLS建

立的老陈醋 SSC的定量分析模型最优［24］.
SVM最基本的应用是分类，求解最优分类面，

然后用于分类. 支持向量机可以较好的解决小样

本的分类问题，泛化功能好. 张海云等人在对生鲜

猪肉水分含量进行无损检测的实验中，对比了 PLS
和 SVM 的性能. 实验结果分析后得到，采用 SVM
方法建模要明显好于 PLS建立回归模型法［13］.

LDA是一种有效的特征抽取方法，能够使投

影后模式样本的类间三部矩阵最大，同时保证类

内散布矩阵最小.
BP和 SVM是分类领域中的两种重要的方法.

神经网络是模拟人脑神经系统的数学模型，具有

高度并行性、较强的自学习自适应和联想记忆功

能特点［25］. 神经网络算法具有强大的非线性处理

能力，其中使用最为广泛的就是前馈神经网络［26］.
SVM算法在小样本上表现明显优于 BP神经网络.
KNN 分类算法则在多分类问题上表现比 SVM 要

好. 算法的优缺点对比，如表 1所示.

算法名称
algorithm name

偏最小二乘法（PLS）

主成分分析（PCA）

BP神经网络算法

支持向量机算法（SVM）

K最近邻分类算法（KNN）

线性判别分析法（LDA）

连续投影算法（SPA）

优点
advantage

建立回归模型的同时可以进行主成分分析简
化数据. 预测性能较好. 在近红外光谱检测中
最为常用

有助于信息的提取和用于聚类分析，能够有
效地降低误差和消除噪音

具有很强非线性映射能力和自学习能力

具有优秀的泛化能力，适合小样本的学习方
法。具有较好的“鲁棒性”

适合于属性较多或者数据量很大的问题。不
需要提前设计分类器对训练样本进行分类，
在解决多分类问题上表现较好

属于有监督学习降温

建立模型所需变量个数较少，可以有效将变
量之间的共线性降到最低

缺点
disadvantage

仅在少数情况下，使用具有优势（例
如自变量离差信息利用率较高）

当样本中的部分有用变量的相关性
很小时，容易遗漏掉这些变量，降低
预测模型的可靠性

学习速度慢，可能会陷入局部最优
化，容易出现“过拟合”现象

对大规模训练样本难以实施，解决多
分类问题存在困难

训练集数目较大，而且对估计参数没
有限制时，花费时间较长，对于观测
集的增长速度有较高要求

不适合对非高斯分布样本进行姜维，
可能会过度拟合数据

会损失部分样本精度信息

表 1 算法对比

Tab. 1 Algorithm comparison
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由于所做实验数据是小样本，因此在选择分

类算法时会选择 SVM算法. 今后的研究方向主要

是使用改进的支持向量机算法对近红外光谱无损

检测的数据进行分析. 与其他分析方法相比，SVM
能够很好地克服其他算法中出现的训练时间长，

结果不准确等特点. 其中 LS-SVM可以降低支持向

量数目，减少变量存储空间和计算量，可以用来提

高实际应用中定量分析的效率.
近年来，支持向量机结合近红外光谱技术，被

用于煤种分类、山茶油掺假鉴别、识别树种和无损

检测的实验中，均得到了相当不错的结果.
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