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近红外光谱属微弱信号%其质量易受被测物体自身状态及各种外界因素干扰%具体而言%在近红外

光谱定性分析中%影响光谱质量的因素主要有光谱仪状态改变0光谱采集人员错误操作0奇异样本干扰等+

建模时若混入质量较差的光谱易影响所建模型的稳健性与适用性%因此光谱质量判定是确保模型预测能力

的一项重要工作+目前用于定量分析的光谱质量判定研究较多%而用于定性分析的光谱质量判定研究较少%

为此%提出一种基于支持向量机数据描述的近红外光谱定性分析光谱质量判定方法%采用自制漫透射近红

外光谱装置采集单籽粒玉米光谱%以正常状况下采集的某品种玉米单籽粒漫透射光谱作为正常样本%而人

为漏光0近红外探测器窗口覆盖玉米表皮碎屑0光源强度改变0光源与被测玉米籽粒距离改变0相近品种玉

米籽粒混入等几种情况下所采集光谱作为异常样本%在此数据集基础上研究了基于支持向量机数据描述的

定性分析光谱质量判定模型建立的原理与方法%其后将支持向量机数据描述方法与常用的马氏距离法0局

部异常因子法等光谱质量判定方法进行了对比%并以正常样本正确识别率与异常样本正确拒识率的均值作

为评价标准%对实验结果进行分析%由实验结果可以看出相比其他两种方法%基于支持向量机数据描述的光

谱质量判定方法具有最优判定能力%建模集正常样本数目会影响光谱质量判定能力%在实际使用光谱质量

判定方法时%建模集应包含足量样本+在近红外定性分析时可以将该方法作为剔除异常光谱的手段%在预处

理0特征提取%模式分类等近红外光谱定性分析步骤前首先进行基于支持向量机的光谱质量判定步骤%并剔

除异常光谱%可有效提高近红外光谱定性分析模型的可靠性%亦为近红外光谱定性分析光谱质量判定提供

新的方法参考+
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近红外光谱分析由于无损0快捷0低成本等优点在食

品0药品0纺织0石油石化0农业等领域取得了广泛应用"

J

#

+

近红外光谱分析据其用途可分定量和定性分析两种%两方法

所建模型预测能力均取决于光谱质量%因此光谱质量判定对

于提升模型性能至关重要"

JD'

#

%而近红外光谱属于微弱信号%

其质量易受被测物自身及多种外界因素干扰+

近红外定性分析光谱质量主要受如下因素影响'&

J

!测

量仪器状态改变'通常近红外光谱仪在出厂时经过校验%性

能有保证%但随仪器使用时间延长%光谱仪中某些易损部件

出现老化%影响光谱质量+如光谱仪中的卤素光源强度发生

变化%导致光谱质量下降+&

'

!操作人员错误操作'操作人员

因疲劳或错误操作%采集光谱时装样方式发生明显改变造成

光谱异常+如整杯漫反射采集方式中%正常采样时应装满测

试杯进行测量%若装样时仅浅层覆盖测试杯底部%则所采光

谱出现异常+&

"

!奇异样本干扰'若某品种中包含部分与其

他品种近似的个体%这些个体光谱与本品种个体光谱有一定

差异%则属奇异样本%易影响模型性能+上述情况下采集的

近红外光谱质量较差%易对近红外定性分析模型的预测性

能0鲁棒性与适用性产生较大影响%因此%在定性分析特征

提取及模式分类步骤前%应首先判定近红外光谱质量%并剔

除质量较差的光谱+

目前针对近红外定量分析光谱质量判定研究相对较

多"

"

#

%而针对定性分析模型的光谱质量判定方法研究较少+



定量分析中常用光谱质量判定方法只有马氏距离法&

V+@+1D

+67X2G>2G,+6=-
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V#4

!及局部异常因子方法&

17=+170,12-.

8+=,7.

%

MFP

!可用于定性分析%其他方法大多需用到定量分

析时的真值&定标值!%并不适用于近红外光谱定性分析方

法%因此研究用于近红外定性分析的光谱质量判定方法对于

提升近红外定性分析的模型性能具有重要意义+故提出了一

种基于支持向量机数据描述的光谱质量判定方法%并以玉米

单籽粒漫透射光谱数据为例%通过向正常光谱中掺杂实际可

能出现的异常光谱%并对所提出的方法与其他光谱质量判定

方法进行对比实验研究+
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近红外光谱质量判定模型设计

ABA

!

模型原理

支持向量数据描述方法&
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!本质是一种单分类方法%

<c44

方法通过核映射在高

维空间构建涵盖目标光谱样本并拒绝非目标光谱样本的最小

超球实现异常检测+若训练光谱样本数据集为1

'

%

3

1

%eJ

%则求

解包含大多数光谱样本最小超球如式&

J

!所示
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为超球中心%
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为超球半径%松弛变量
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为正则化系数%用于限制错分样本的惩罚程度+式&
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!转化为对偶问

题%即可得式&

"

!

0

&

9

%

5

%

-

%

*

%

!

!

#

"

1

%

*

%

.

&

'

%

%

'

"

!

2

"

1

%

*

%

*

"

.

&

'

%

%

'

"

! &

"

!

Gb,b

"

1

%

*

%

#

J

%

(

*

*

%

*

J

!!

式&

"

!中%核函数
.

&

'

%

%

'

"

!

e

&

)

&

'

%

!%

)

&

'

"

!!%设其核

函数参数为
,

%易知式&

"

!是个二次规划问题%求得其最小

值%即可求得
*
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的最优解
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%说明此时样本
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位于超

球的表面或者内部)若
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%此时样本

'
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位于超球的表面或外侧+其中大部分的
*

#

%

都是零%仅仅

有一小部分的
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不为零%通常将不为零的
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所对应样本

'

%

称为支持向量%并可表示成
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包裹正常光谱样本的超球球心可由式&
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对于未知样本
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%其与超球体球心的距离可由&
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若光谱样本满足
(

'

%
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%可将该样本判定为异

常样本)若光谱样本满足
(

'

%

9̀

(

'

*
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%则可将该样本判

定为正常样本+
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通过对光谱数据超球以及半径的学

习%并优化正则化参数
?

以获取最优光谱质量判定效果+

!!

图
J

是基于
<c44

的光谱质量判定方法流程图+首先在

仪器正常状态下%按照规范操作采集一定数量的被测样品正

常光谱样本%将所有光谱样本归一化后%进行主成分特征提

取%其后使用
<c44

方法建立光谱质量判定模型+使用模型

时%首先采集待判定的光谱样本%经过归一化0

HU9

特征提

取后%调用基于
<c44

的光谱质量判定模型%并对特征提取

后的向量进行质量判定+

图
A

!

基于
MX00

的光谱质量判定流程图
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BA
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!!

若判定为异常光谱则将其从光谱数据集中剔除%否则%

将其保留在光谱数据集中%光谱数据集经过光谱质量判定后

即可用于后期分类鉴别+

'

!

实验验证及结果分析

!!

用自制实验装置"

AD&

#依序采集各玉米籽粒的漫透射近红

外光谱%每颗籽粒采集
J(

条光谱%并对
J(

条光谱取平均%

经过光谱仪自带软件预处理后得到
J'%

维光谱向量%后期数

据分析处理使用
V+,1+X'(J&+

+

以单籽粒漫透射采集方式为例%导致光谱异常的原因有

漏光0光源强度改变0光源与被测物之间距离改变0奇异样

本干扰等%为检验光谱质量判定方法的有效性%可通过人为

改变光源强度0光源与被测物距离等手段来产生实际测量中

AKQ"

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!
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可能出现的异常光谱+正常光谱样本采集时玉米籽粒需完全

覆盖光阑小孔%确保光谱仪采集所得为贯穿玉米籽粒的近红

外光%而非光源直接照射至检测器窗口的近红外光或者杂散

光+

实验中采集的正常光谱与异常光谱如表
J

所示%为叙述

方便%正常光谱与异常光谱均使用代码表示+使用上述数据

作为实验数据集%将正常光谱的一半作为训练集%正常光谱

的另一半与所有异常光谱作为测试集%分别使用
<c44

法0

MFP

法0

V#4

方法建立判定模型对测试集光谱样本进行质

量判定对比实验+

表
A

!

光谱质量判定实验数据集说明表

!4)*#A

!

0414'#15#'2&(

7

1(-.14)*#9-&

'

7

#21&4*

P

/4*(1

>

5#1#&,(.41(-.

光谱类型 光谱代码 数量*条

正常光谱&农华
'(%

!

:J &((

探测器窗口覆盖碎屑
9:J '(

光源强度减弱&卤钨灯电压升高
(b%c

!

9:' '(

光源强度增大&卤钨灯电压降低
(b%c

!

9:" '(

光源距离升高
(b%=5 9:A '(

光源距离降低
(b%=5 9:% '(

品种奇异光谱
J

&农华
'(&

!

9:& '(

品种奇异光谱
'

&农华
)K

!

9:Q '(

漏光
9:K '(

!!

表
'

为采用
<c44

%

MFP

和
V#4

法对上述实验数据进

行光谱质量判定所得结果+

表
D

!

三种质量判定方法对比

!4)*#D

!

6-,

7

4&('-.-91"&##

P

/4*(1

>

5#1#&,(.41(-.,#1"-5'

类型 数量

<c44 V#4 MFP

正确

个数

UWW

*

d

正确

个数

UWW

*

d

正确

个数

UWW

*

d

9:J '( J) )% JQ K% JK )(

9:' '( JK )( JQ K% JK )(

9:" '( '( J(( JK )( JK )(

9:A '( J) )% JK )( JQ K%

9:% '( JK )( J& K( J% Q%

9:& '( J) )% J( %( JJ %%

9:Q '( JK )( ) A% J' &(

9:K '( '( J(( '( J(( '( J((

!!

图
'

为含异常光谱的光谱曲线图%图中使用不同颜色区

分异常度较为明显的漏光&绿!0光源距离改变&蓝!0光源强

度改变&红!等几种类型的异常光谱%图中黑色曲线为正常光

谱+

!!

由表
'

可知%

<c44

对异常光谱剔除能力高于其他两种

方法%分析如下'

!!

&

J

!传感器窗口覆盖碎屑
9:J

0光源强度改变
9:'

$

9:"

0光源距离改变
9:A

$

9:%

'

<c44

方法的正确拒识率

可达
)(d

以上%剔除效果较好+

MFP

及
V#4

对于
9:J

$

9:%

异常光谱识别率在
K(d

$

)(d

之间波动+说明
MFP

及

图
D

!

含异常光谱的光谱曲线

<(

;

BD

!

M

7

#21&4*2/&%#'?(1"4).-&,4*'

7

#21&4

V#4

方法能够剔除上述类型的大部分异常光谱%但仍有部

分
9:J

$

9:%

类型的异常光谱无法判定剔除+

&

'

!近似品种模拟品种奇异光谱
9:&

$

9:Q

'

<c44

方

法正确拒识率达到
)%d

以上%

MFP

方法正确拒识率为

%%d

$

&(d

%而
V#4

方法正确拒识率为
%(d

左右+可见%

<c44

方法对品种奇异样本的质量判定能力显著高于其他两

种判定方法+

&

"

!漏光异常光谱
9:K

'

"

种光谱质量判定方法均可准

确剔除该类型异常光谱+因该种情形下%玉米籽粒摆放未能

完全覆盖光阑小孔%导致近红外光源透过缝隙直接照射传感

器窗口%导致光谱异常%从图
'

可以看出该类型异常光谱与

正常光谱差异明显%因此
MFP

法及
V#4

方法也能够对该

类型异常光谱进行有效判定%正确拒识率能够达到
J((d

+

上述结果说明'

MFP

法及
V#4

法能较有效地判定

9:J

$

9:%

及
9:K

类型异常光谱%但无法剔除
9:&

$

9:Q

类型的品种奇异光谱%而
<c44

方法通过非线性变换构建包

含正常样本的最小超球%实现了对
9:J

$

9:K

类型异常光

谱的有效判定剔除+

!!

图
"

和图
A

是建模集中包含正常样本数量逐级增加时%

<c44

及
MFP

法0

V#4

方法对正常光谱的正确识别率与对

异常光谱的正确拒识率变化曲线%建模集中初始正常样本数

量 设置为
J((

条+由图
"

和图
A

可见%

"

种方法在建模集包

图
C

!

正确识别率变化曲线

<(

;
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含正常光谱数量递增时%光谱质量判定模型对异常光谱拒识

能力与对正常光谱识别能力均有上升趋势%

<c44

方法对正

常光谱正确识别率与对异常光谱正确拒识率均高于
V#4

与

MFP

方法+

!!

当正常光谱数量大于
'((

条时%

"

种方法所得正确拒识

率与正确识别率均趋于稳定%

<c44

的正确拒识率与正确识

别率都在
)%d

左右%

MFP

方法的正确识别率为
)(d

%其拒

识率在
Q)d

左右%而
V#4

方法的正确识别率为
K%d

%其拒

识率为
Q(d

左右+

图
H

!

正确拒识率变化曲线

<(

;

BH

!

6-&&#21&#

`

#21(-.&41#2/&%#'

!!

综上%建模集正常样本数目会影响光谱质量判定能力%

在实际使用光谱质量判定方法时%建模集应包含足量样本+

足量样本能够使模型具有较好鲁棒性%也能够在剔除异常样

本时使得光谱质量判定模型具有更强判定性能%在仪器正常

情况下%所采光谱中异常光谱占比相对较小%随着采集光谱

总量增加%正常光谱的所占比例也会相应增大%此时%

<c44

法能够更精准感知正常光谱在高维空间的分布%并构建包含

正常样本的超球%实现对异常光谱的判定+

!!

经
<c44

光谱质量判定模型判定并剔除异常光谱的光

谱曲线如图
%

所示%从图
%

中已无法观测到明显异常光谱%

说明
<c44

对实验中所采集的几种异常光谱具有较强判定

剔除能力+

图
I

!

剔除异常光谱后的近红外光谱曲线图

<(

;

BI

!

F#4&(.9&4&#5'

7

#21&4*2/&%#'491#&

&#,-%(.

;

4).-&,4*'

7

#21&4

"

!

结
!

论

!!

在近红外光谱定性分析时%光谱质量判定是保证模型期

性能的重要环节+以正常情况下采集的某品种玉米单籽粒漫

透射光谱作为训练集正常样本)以人为漏光0近红外探测器

窗口覆盖玉米碎屑0光源强度改变0采集距离改变0近似品

种玉米籽粒模拟的品种奇异样本等几种情况下所采光谱作为

异常样本%通过
<c44

等光谱质量判定方法进行异常光谱样

本判定与剔除%并进行对比实验%实验结果表明%

<c44

方

法具有最优光谱质量判定能力+
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