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激光诱导击穿光谱%

P\Q/

&具有实时#远程#多元素同时分析的优点!近年来在工业在线分析领域逐

渐受到关注!发挥着重要作用"但基于发射光谱本身的特性!

P\Q/

存在光谱噪声#基线漂移#自吸收和重叠

峰等现象$又由于环境变化#激光能量波动#基体效应#样品表面形貌等因素!造成光谱稳定性和重现性差"

这些问题导致光谱信息与定性#定量分析之间呈非线性关系!限制了分析灵敏度和准确度"随着
P\Q/

器件

稳定性的逐渐改善!

P\Q/

光谱数据分析方法日新月异!人工神经网络%

9((

&能跟踪和识别非线性特性!自

适应学习
P\Q/

光谱特征!筛除干扰信息!在
P\Q/

数据分析领域的应用得到飞速发展"介绍了
P\Q/

原理#

仪器结构和工作流程以及在
P\Q/

光谱分析领域常见的神经网络模型!总结出
-."C

年.

-.-.

年
P\Q/

结合

常见的
9((

模型在地质#合金#有机聚合物#煤炭#土壤及生物等领域的具体应用!指出
9((

在数据分析

领域的超强能力可有效改进
P\Q/

分析精度!提升光谱数据利用率!降低光谱采集环境要求"针对仍然有待

突破的技术难点!展望了
9((

在
P\Q/

光谱深度信息挖掘#便携式专用型设备开发#技术联用等方面的发

展前景"

P\Q/

日趋成熟!但其数据分析领域仍有广阔发展空间"该综述可为机器学习在
P\Q/

数据分析领域

的应用提供参考"
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激光诱导击穿光谱%
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!

P\Q/

&是一种基于等离子体的原子发射光谱!具有实时#

原位#微损#远距离#多元素同时分析等优点!但噪声#基体

效应#基线干扰#自吸收和激光能量波动等影响分析结果的

重现性和准确性(

"

)

"化学计量学对
P\Q/

进行基线校正#噪

声滤波#峰拟合和数据压缩(

-

)

!提取特征信号!实现模式识

别和多变量回归分析!有效推动
P\Q/

技术的应用发展"随

着
P\Q/

应用领域进一步扩大!传统化学计量学的分析精度

和适用范围逐渐受限!多种化学计量学方法往往进行多重组

合后消除光谱干扰!过程精细但复杂!易引起光谱失真现

象"机器学习是对传统化学计量学方法的扩充!具有强大的

数据挖掘能力!加强了对低质量和重复性差的光谱信号的利

用!能够避免甚至利用干扰信息进行模式识别和回归分析!

使得
P\Q/

技术的适用性进一步扩大"其中人工神经网络

%

632:b:1:6&70<36&702̀%3L

!

9((

&是一种应用较为广泛的机器

学习模型!源自生物学!结合数学和物理方法从信息处理的

角度对人脑神经网络进行抽象!建立自适应非线性动态系

统!具有强大的输入输出非线性映射能力#自我适应能力和

学习能力(

+

)

"

-.

世纪
!.

年代至今!

9((

理论取得快速发

展!由浅层简单网络逐渐过渡到深度学习!将
P\Q/

光谱数

据分析水平提升到新的高度"

张天龙等(

!

)总结了化学计量学在
P\Q/

数据预处理%基

线校正#噪声滤除#重叠峰分辨和数据压缩等&的独特优势!

同时指出
9((

模型在
P\Q/

数据定性分析和定量分析的优

缺点"

9783680

等(

C

)提出数据处理是连接原始数据和提取特

征分析信息的桥梁!化学计量学是将
P\Q/

数据转化为有用

信息不可或缺的工具"

R<

等(

A

)指出数学方法可以充分利用

P\Q/

光谱数据!减少基体干扰!提高了模型的预测能力"

M<%

等(

#

)提到
9((

可以一定程度上纠正
P\Q/

光谱的非线



性效应!如自吸收和基体效应"

-.

世纪
*.

年代起!

9((

对

P\Q/

进行数据分析从起步拓展到各应用领域!近年来尤其

受到广泛关注!尚没有专题应用综述"本文对
-."C

年.

-.-.

年该领域公开发表的文献进行归纳总结!介绍
P\Q/

和常见

9((

模型的基本知识!从地质样品#合金材料#有机聚合

物#煤炭#土壤和生物等角度分析!归纳
P\Q/

结合
9((

的

应用案例及技术优势!探讨了
9((

在
P\Q/

数据分析中的

聚焦点和发展方向"

"

!

激光诱导击穿光谱和人工神经网络的发展

!!

P\Q/

是一种以高能量激光脉冲轰击物质表面!获取物

质元素成分和含量的原子发射光谱分析技术!仪器由激光光

源系统#激光聚焦系统#等离子体辐射收集系统#光谱仪和

控制电路及数据处理系统组成!如图
"

所示(

>

)

"工作流程为'

计算机控制激光器发射高能量激光脉冲!经光学系统折射#

扩束#聚焦等!作用于样品并产生等离子体$同时!光电管

感应脉冲激光!并将信号传送给延时器记录延迟时间"等离

子体中跃迁原子回到基态时发射特征光信号!增强型电感耦

合器件%

\JJT

&将其转换为电信号!传输到计算机!进行数字

化处理!直观显示为横坐标为波长#纵坐标为相对强度的光

谱图"

图
C

!
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P\Q/

光谱包含有用信息和干扰信息!数据解析过程复

杂耗时!

9((

提升了
P\Q/

数据的分析效率!拓展了
P\Q/

的发展空间"

P\Q/

应用领域常见的
9((

模型包括以下
C

种'

误差反向传播人工神经网络%

N61L

)

3%

)

6

G

62:%7632:b:1:6&

70<36&702̀%3L

!

QO9((

&在多层感知器的基础上增加误差反

向传播"在正向和反向计算过程中!不断调整网络的权值和

阈值!使网络的误差达到要求!显著提升了传统化学计量学

在
P\Q/

数据分析的速度和精确度!广泛应用于数据分类和

预测!是
P\Q/

领域应用最为广泛的模型"但
QO9((

在训

练过程中!调节权值采用的梯度下降法收敛速度慢!容易陷

入局部极小!使得
P\Q/

数据分析时间延长!并且不能达到

满意的精度"

-.

世纪
>.

年代末!有报道提出以函数逼近理论为基础

的前向网络'径向基函数神经网络%

368:6&N64:4b<712:%770<,

36&702̀%3L

!

@QR((

&!借鉴生物局部调节和交叠接受区域

的相关知识!通过局部接受域来执行函数映射(

*

)

"主要改

进'将隐藏节点的线性基函数转换为距离函数!并使用径向

基函数作为激活函数"主要作用是将低维空间非线性可分的

问题映射到高维空间!使非线性问题线性化!更利于在实际

场景中的
P\Q/

数据分析"

"**-

年提出小波神经网络%

6̀K0&0270<36&702̀%3L

!

[((

&!隐藏层转换函数变为由小波伸缩和平移得到的小波

元函数"小波分析的独特优势在于信号去噪#信号奇异值检

测及信号发展趋势检测等!有较强的时频特征提取能力$结

合
9((

后!对线性和非线性问题有良好的逼近能力(

".

)

!更

适用于在实际场景中!受噪声影响明显的
P\Q/

信号分析"

由于小波变换对时频特征信号的灵敏性!此模型更适用非线

性时间序列预测问题!并且
P\Q/

数据维数过高时!会使计

算复杂!存在学习停滞风险!使得
P\Q/

数据分析精度无法

提升"

极限学习机%

0V230E0&0637:7

G

E61F:70

!

aPD

&算法由

Z<67

G

等在
-..!

年提出"训练过程中无需调整!只需设置

隐含层神经元的个数!便可获得唯一的最优专解!在
P\Q/

数据分析的学习速率和泛化能力上更具优势(

""

)

"此外!当隐

含层特征映射被一个稳定的核函数(如径向基函数%

@QR

&)所

替代时!此类学习机被称为核极限学习机%

L0370&0V230E0

&0637:7

G

E61F:70

!

a,YPD

&"

卷积神经网络%

1%7K%&<2:%76&70<36&702̀%3L

!

J((

&由

W677P01<7

等提出!与其他模型相比!增加了卷积区域'卷

积层利用卷积核和训练权重对光谱数据进行卷积运算!通过

非线性转换函数输出局部相关特征$池化层对特征进行下采

样!实现对特征的进一步精炼!降低参数维度(

"-

)

"

J((

最突

出的优点是整个训练过程中权值共享!降低参数存储量!提

高了
P\Q/

数据分析的运算速度$另外!较强的特征提取潜

力节省人工提炼
P\Q/

光谱数据特征过程!避免了特征不明

显导致的精度不高问题"通常情况下!

J((

对原始数据进行

学习可以达到令人满意的结果!简化了实验步骤"

目前!

9((

应用于
P\Q/

数据分析的研究工作主要聚焦

在两个方面'%

"

&选取不同的光谱数据作为
9((

模型的输入

变量!包括全谱#特定光谱波段#人工或算法提取的特征发

射线等$%

-

&优化
9((

配置参数!包括常规组合优化#运用

遗传算法%

M9

&和粒子群算法%

O/?

&等进行全局寻优等"在

最优输入和最佳配置下!

9((

处理
P\Q/

数据时保持高效学

习状态!得到最优预测结果!有利于
P\Q/

技术在多领域实

际场景的应用"

-

!

激光诱导击穿光谱结合人工神经网络的分

析应用

IGC

!

地质样品

岩性识别'岩性的快速鉴别有利于质量监控!提高工业

利用率"部分矿物会存在组成元素相同但含量不同的现象!

P\Q/

技术可以实现原始矿石的多元素快速检测!无需复杂

***"
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制样!但是仅依靠该技术进行元素分析并不能准确将各类矿

石完全区分!而
9((

技术分析
P\Q/

光谱数据时!相较于其

他模型!识别精度可以提升至较高水平"如图
-

所示!

9&K630H

等(

"+

)用
P\Q/

采集原矿石!保留了原始基质特征$对

比树状图#

OJ9

和决策树对
P\Q/

光谱进行聚类和特征提

取$证明不同的输入变量会影响
P\Q/

结合算法进行分类的

性能!并与
a

近邻%

a((

&算法!簇类独立软模式%

/\DJ9

&

算法和偏最小二乘判别分析%

OP/T9

&算法进行对比!利用灵

敏度#精度#准确度#稳健性突出
9((

较其他模型的巨大

优势"有报道将
9((

训练得到的权向量与测试样本进行相

关系数分析!对比了改进后的
9((

模型对全谱#主成分分

析%

OJ9

&和特征谱线的分类准确率!攻克了相似地质样本的

聚类现象"

W67

G

等(

"!

)利用主成分载荷图进行铁矿石
P\Q/

光谱指纹区域提取!结合
9((

对进口铁矿石进行原产国家

和品牌的鉴别!准确度均在
**_

以上"虽然
9((

技术可以

解决矿物
P\Q/

数据的岩性快速识别问题!但通过研究人员

的不断尝试!提取出的不同特征波段对不同模型预测精度仍

存在较大的影响!

9((

较其他模型受影响程度相对较小"

图
I

!

矿物
D#<:

光谱数据的典型处理流程图&

CJ

'

F3

/

GI

!

H

71

3)+=&=.B),+'4&.'

1

'.)%**3(

/

03(%'+=D#<:*

1

%)4'+=9+4+

(

CJ

)

!!

定量分析'地质样品含有丰富的金属元素!基质复杂!

对
P\Q/

技术进行定量分析带来挑战!通常情况下!定标效

果并不理想!精度有限!引入
9((

模型进行
P\Q/

数据定量

分析!攻克了
P\Q/

技术分析地质样本的诸多缺陷"

P<

等(

"C

)

分析了不同熔沸点元素在激光烧蚀不同时间产生等离子体现

象对
P\Q/

特征发射线的影响!并利用
QO9((

成功预测
U:

元素含量!证明
9((

可有效减少元素等离子体出现时间不

同而产生的非线性干扰"

T:7

G

等(

"A

)指出烧结铁矿石的
P\Q/

光谱中存在显著的重叠峰现象和基体效应!利用多变量校准

模型
a,YPD

模型能克服干扰!准确预测铁含量和碱度"胡

等(

"#

)指出
X/M/

系列地质标样基体效应明显!采用
P\Q/

技

术结合
QO9((

对
R0

元素定量分析的相对误差均在
A_

以

下!克服了自吸收#元素间干扰#激光能量波动等影响"

IGI

!

合金材料

废料分选'对金属废料进行回收利用有利于保护环境和

发展循环经济!因此快速有效的分选技术不可或缺!

P\Q/

技

术由于优越的在线监测优势!已经成功应用于多种废料的分

选工艺"

J6E

)

670&&6

等(

">

)利用*模糊+方法改进
9((

模型!

将每一类样本的
P\Q/

光谱类型标签编成
!g"

列的向量%如

"

h

(

"...

)&!并用向量代替类的数量作为输出!使
9((

模型克服了
P\Q/

常有的信号低和重复性差的问题"

a%7

G

等(

"*

)利用
P\Q/

技术进行分区测试!

R0

!

J3

和
(:

特征线集

中的波段经过
OJ9

降低维数后!

9((

可以将废钢
".._

区

分!证明对废钢材料!即使依靠先验知识进行人工分区的

P\Q/

光谱!无需复杂的特征提取!

9((

就可以获取令人满

意的结果"

定量分析'合金在工业上应用广泛!由一种或多种金属

和非金属熔合而成!具有复杂的元素组成"针对其元素含

量!国内外均有
P\Q/

结合
9((

技术进行分析!各方案主要

成果如表
"

所示"由于合金中的元素复杂多样!

P\Q/

光谱中

常存在基线漂移#自吸收#重叠峰和谱线相互干扰等现象!

导致对元素定量分析精度有限!学者们将
P\Q/

与
9((

结

合!有效筛除干扰信息!实现了对合金中多种元素快速精确

的分析!归因于
9((

良好的非线性映射能力"此外!利用

优化算法调整
9((

参数!改善了收敛速度慢和陷入局部极

小的问题$基于
9((

的混合模型能有效防止过拟合!进一

步提升了单一模型对合金元素定量学习的极限"

IGJ

!

有机聚合物

硅橡胶老化程度鉴定'硅橡胶绝缘能力强!常被用于包

裹电线!但老化问题会导致其性能下降#寿命缩短"

JF07

等(

-C

)利用热重分析%

UM9

&探究硅橡胶填料含量对老化的影

响$

OJ9,9((

模型分析
/:

!

9&

!

J

和
?

等元素的光谱线强

...-
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表
C

!

D#<:

技术结合
588

模型对合金元素进行分析的典型研究

H+@=%C

!

H,%4

71

3)+=*469

7

.(4,%+(+=

7

*3*.&+==.

7

3(

/

%=%0%(4*@

7

D#<:4%),(3

K

6%).0@3(%9B34,5880.9%=

合金类型 元素
9((

模型 主要成果 参考文献

碳钢
J

%

"

&

-!#'>A7E M9,QO9((

克服相邻铁谱线干扰 (

-.

)

碳钢$低合金钢$

微合金钢
J<

$

$ M9,9((

M9

用于选取样本目标元素的特征谱线强度

比!提高了
9((

分析精度
(

-"

)

碳钢$低合金钢$

微合金钢
J3

$

(:

基于
9((

的多谱线

校正%

D/PJ

&

用目标和基体元素的多谱线强度比训练神

经网络识别等离子体脉冲的变化!克服了

激发条件不稳定的问题和自吸收效应

(

--

)

铜镍二元合金
(: QO9((

训练
9((

识别谱线强度与等离子体参数

之间的基本物理关系!克服了激光波动和

基体效应

(

-+

)

青铜标样
J<

%

+-!'#C7E

$

+-#'+*7E

&

/7

%

+.+'!"7E

$

+-A'-+7E

&

YPD,/$@

以
YPD

的输出为支持向量回归%

/$@

&输入

的混合模型!解决
YPD

模型的超参数过拟

合的问题!提高了定量分析的准确度

(

-!

)

度的关系!对样品的抗侵蚀水平进行分类"由于材料有机成

分含量高!

P\Q/

技术检测光谱仅包含元素的类型和发射峰

强度!缺少物质结构特征!说明在这些领域!仅靠
P\Q/

技术

结合算法进行分析有一定的局限性!与其他技术互补有助于

全面分析和解决问题"

塑料分选'对塑料回收再利用!突破传统手工分拣效率

低的难题!已经发展成一项全球任务"

@%F

等(

-A

)利用
OJ9

和独立成分分析%

\J9

&混合预处理算法将
P\Q/

技术采集的

光谱进行特征提取!提高了
@QR((

学习性能#计算效率和

泛化能力!该识别系统对黑塑料识别问题有协同效应!

9((

模型处理
P\Q/

数据时!克服了黑色塑料物理状态以及噪声

信息对分析的干扰!验证了识别性能与提取的特征个数之间

的关系$最后指出
@QR((

继承了传统
9((

和模糊理论的

优点!对
M9

优化其结构进行了展望"如图
+

所示!

;<7

B

<3:

等(

-#

)利用飞秒激光诱导击穿光谱%

b4,P\Q/

&收集塑料信息!

用
OJ9

筛选出仅占总数据
-'C_

的
".

个显著的原子和分子

特征光谱!

9((

的识别率高达
".._

!证明神经网络模型对

于塑料
P\Q/

数据的显著特征的学习效率很高!对塑料分拣

做出贡献"利用化学计量学进行
P\Q/

数据降维和特征提取

的手段相对快速简便!传统的手动筛选特征费时费力!不合

适的特征反而会降低分类器的正确率!难以应用于现场快速

分拣!

P\Q/

技术结合
9((

模型既能提高所提取的特征光谱

的利用价值!也可以节约分析时间"

图
J

!

F*LD#<:

结合
588

用于塑料分类流程图&

IM

'

F3

/

GJ

!

F*LD#<:).0@3(%9B34,588&=.B),+'4

&.'

1

=+*43))=+**3&3)+43.(

(

IM

)

IGN

!

煤炭

灰分分析'煤炭中含有丰富的矿物质!燃烧后会产生大

量灰分!

P\Q/

技术已被证明可以有效检测灰分组成成分!快

速得知煤炭的种类及特性"有报道采用独立主成分分析

%

\J9

&

,[((

模型具有对煤灰的分类与鉴别能力!证明

[((

可以对不同煤灰进行种类鉴别"另外!

[0:

等(

->

)利用

小波分析多尺度和局域性#

9((

自组织和自适应的优点!

对煤灰
P\Q/

光谱进行噪声和干扰信息滤除!分析几种主要

矿物质%

/:?

-

!

9&

-

?

+

!

R0

-

?

+

!

J6?

!

D

G

?

!

D7?

-

和
U:?

-

&的

含量!证明
[((

比传统
9((

具有更强自适应能力#更快

收敛速度和更高预测精度"

热值测量'热值是反映煤品质的又一指标"

P<

等(

-*

)根

据物理机理及数学手段挑选
P\Q/

数据的分析谱线!并用
M9

优化
QO9((

!提高了模型收敛速度和泛化能力!预测总热

值的平均绝对误差%

D9Y

&为
.'+*D;

,

L

G

S"

"有研究针对煤

粉样本间的基体差异!采用
a,E0674

将样本聚类!选用离聚

类中心较近的样品作为预测集!消除基体效应干扰!使其更

有一般性!然后根据物理意义挑选主要元素%

J

!

?

!

Z

!

J6

!

(6

!

a

!

D

G

等&发射线作为
QO9((

输入!预测结果重复性

较好"

元素含量分析'煤炭作为主要能源之一!元素含量分析

对煤质监测意义重大"

W67

等(

+.

)利用
a,YPD

模型克服了传

统线性模型无法解决的
P\Q/

实验参数不可控波动#样品表

面不均匀性和物理化学基质效应等问题!完善了传统
9((

训练缓慢#局部最优#过拟合和结果波动大等缺陷!成功用

于煤炭中
J

和
/

元素定量测试"

IGO

!

土壤

有机质含量预测'土壤的理化性质可以通过有机质评

价!作为有机物检测!

P\Q/

技术往往需要结合其他技术进行

信息互补分析"

]<

等(

+"

)研究了
P\Q/

技术与衰减全反射傅

立叶变换中红外光谱%

RU\@,9U@

&的数据融合策略'分别将

光谱进行处理后!直接进行拼接作为输入变量!定量分析结

果优于单一光谱预测精度!说明将
P\Q/

技术与其他方法进

行数据融合可以进一步提高
9((

的学习能力"

元素含量分析'土壤是植物生长的基质!对土壤中金属

"..-

第
#
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元素的检测可以有效反映土壤的健康状况"国内外利用

P\Q/

结合
9((

进行的研究如表
-

所示"

P\Q/

原始数据量

大!对其进行特征提炼可以降低维度!提高
9((

计算速度"

在文献(

+-,+!

)典型报道中!利用经验或算法选取特征谱线

及相关谱线的区间!大大缩减了数据量!

9((

对土壤中的

a

!

J8

!

ON

!

J8

和
9

G

等元素均能实现高精度预测!有效克

服了基体效应和噪声干扰!表现出强大的自学习#自组织和

自适应能力"

表
I

!

D#<:

技术结合
588

模型检测土壤金属含量的典型研究

H+@=%I

!

H

71

3)+=*4693%*.&D#<:4%),(.=.

/7

).0@3(%9B34,5880.9%=4.9%4%)4*.3=0%4+=).(4%(4

元素
9((

模型 输入变量 主要成果 参考文献

a J((

主成分和延迟时间确定的时间分辨
P\Q/

数据矩阵
!

$

h.'**A>

$

@D/Y

$

h.'.#>C

(

+-

)

J8 QO9((

分析谱线与谱线区间'%

+CA'-*

#

+!A'*+7E

&

!

J

h.'****

$

!

O

h.'*>"C

(

++

)

ON

!

J8 QO9((

分析谱线与谱线区间'%

+!A'-*

#

+!A'*+7E

&$

%

!.C'!+

#

!.A'"#7E

&

!

O

h.'**C+

$

@D/Y

O

h.'"!C-

9

G

QO9((

数据最后一列加入一项带有土壤类型的数据!组成广义

光谱
!

$

h.'****

$

))

E

量级 (

+!

)

注'

!

'决定系数$

@D/Y

'均方根误差$

J

'校准集$

$

'验证集$

O

'预测集

(%20

'

!

'

T0203E:762:%71%0bb:1:072

$

@D/Y

'

@D/033%3

$

J

'

J6&:N362:%7402

$

$

'

$03:b:162:%7402

$

O

'

O308:12:%7402

IGP

!

生物材料

植物'植物是自然界中必不可少的组成部分!品种繁

多!种类间基质差异较大!

P\Q/

结合
9((

技术能克服种类

差异!有效分析各种植物"

O07

G

等(

+C

)对比了偏最小二乘回

归%

OP/@

&和
YPD

模型对烟叶中铜含量的标定性能!指出

YPD

是一种优于传统线性模型的多变量校准方法!能够从

原始信号中提取有用的信息!在非线性情况下具有更好的预

测能力!避免了烧蚀过程#基体效应和参数波动所导致的

P\Q/

光谱偏差"植物医学方面!疾病快速诊断是一项具有挑

战性的任务!

P:<

等(

+A

)利用
P\Q/

技术诊断油菜菌核病!相

比其他三种模型!

YPD

预测准确率最佳!但仅
>C_

左右!说

明对油菜这种基质!

P\Q/

光谱噪声#基线等干扰信息过多!

仍有待开发能有效克服多种非线性干扰的化学计量学手段"

P:<

等(

+#

)指出仅依靠纤维素含量很难对生物质鉴定!利用

P\Q/

结合多种化学计量学方法对四类生物质球团进行分析

时!

@QR((

优势明显"此外!为进一步验证
@QR((

模型优

秀的识别性能!根据模型的预测类别和实际样本!绘制生物

质球团的分类伪彩色图像!如图
!

所示"这种手段有效克服

了
9((

固有的暗箱操作缺陷!利用其他可视化技术能进一

图
N

!

鉴别生物质微球的
D#<:

数据分析流程图&

JM

'

F3

/

GN

!

F=.B),+'4.&D#<:9+4++(+=

7

*3*&.'39%(43&

7

3(

/

@3.0+**

1

%==%4*

(

JM

)

步解释算法对光谱信息的学习和特征提取能力!直观地显示

出
9((

技术的优势"

!!

微生物'致病微生物包含细菌#病毒#霉菌#感染因子#

变形虫和真菌等!在生活中时常出现!对人体健康存在隐

患"

P\Q/

可以实现样本直接检测!结合
9((

技术后!提高

了微生物分析的效率和速度"

D67H%%3

等(

+>

)利用
P\Q/

技术

获得不同元素%

J

!

(

!

Z

!

?

和
J(

等&的组合信息!经过

9((

学习后正确鉴别了培养皿中
#

种念珠菌"对于细菌的

鉴别!

O3%1F6HL6

等(

+*

)利用拉曼光谱%

@6E67

&与
P\Q/

技术化

学信息互补%分子组成和元素组成&的优点!进行光谱融合!

基于自组织映射算法%

/?D

&的
9((

能够对融合信息实现

".._

鉴别!补偿了原子发射光谱的局限!说明基于
P\Q/

的

技术融合可以提高细菌鉴别的精度!同时也证明
9((

强大

的多元数据分类能力"

IGM

!

其他领域

P\Q/,9((

技术除了解决以上领域的相关问题外!在食

品质量控制%如牛奶掺假#转基因玉米鉴别&#金属冶炼质量

控制%如炉渣元素定量分析&#核安全检测%如核法证学&#考

古研究%如古陶瓷鉴定&#公共安全%如枪支发射残留识别#

大宗物流的重金属危险品检测&#文件检查程序%如纸墨样本

分类&等方面也均取得少量的应用成果"

+

!

总结与展望

!!

近年来!

P\Q/

结合化学计量学进行数据分析的研究成

为热点!

9((

模型在地质样品#合金材料#有机聚合物#煤

炭#土壤#生物材料等多领域的
P\Q/

光谱分析中展示出超

强数据挖掘能力'有效克服和利用噪声#基体效应#基线干

扰#自吸收和激光能量波动$可以从各类原始数据中提取有

价值的非线性信息进行自适应学习!提高
P\Q/

分析的准确

度和灵敏度"然而!利用
9((

对
P\Q/

数据分析正处于探索

阶段!低质量光谱经过多层非线性转换后!能达到较高的定

性和定量分析的根本原因仍有待全面研究!未来该领域仍有

-..-
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巨大的发展空间'

%

"

&

9((

在
P\Q/

数据分析中的应用由浅层简单网络向

深度学习发展!对于高维和数据量大的光谱数据!浅层神经

网络未必能深入学习光谱特性!无法满足精度要求"网络层

数增多!光谱数据经过多层映射后!特征更加凝练!有用信

息更容易被充分挖掘"合适的光谱数据对分析精度具有很大

影响!已报道的研究主要集中在经验挑选和算法提取%如主

成分分析#独立成分分析#平均影响值等&!但这些信息提取

手段与
9((

模型彼此独立!提取特征的适用性仍有待证明!

而深度学习的神经网络模型增加了特征提取层!所提取的光

谱信息与其后负责模式识别和回归的隐藏层相互配合!保证

了光谱特征的适用性"随着深度学习的发展!研究多种算法

优化组合!进行
P\Q/

信息挖掘#特征选择和回归!克服化学

基体效应同时更多关注物理基体效应(

!.

)被提上日程"此外!

9((

模型是一种暗箱操作!如何合理解释这种非线性映射

关系!解析特征!是必不可少的环节"

%

-

&

9((

在
P\Q/

数据分析中的应用将更广泛地集成于

便携式专用型设备"为更好地适用于户外或工业现场测试!

P\Q/

仪器逐渐向便携化#集约型靠拢!现今国内外均有了实

用性仪器的投用!但实现快速有效地实时监测!仍任重而道

远"另外!集约型仪器需要更加智能#精确的预处理#特征

提取和预测算法支撑"调研的文献中绝大部分神经网络集中

在
QO

算法建立的网络模型!而其他
9((

模型探索依旧很

少!有待更全面的研发"

%

+

&

9((

在
P\Q/

数据分析中的应用将进一步拓展到

P\Q/

与其他光谱技术联用"

P\Q/

是一种典型的原子光谱!

测量范围局限在
"C.

#

*C.7E

波段!将其用于硅橡胶#微生

物等领域的分析具有局限性"近期大量出现
P\Q/

与拉曼

%

@6E67

&#激光烧蚀电感耦合等离子体发射光谱法%

P9,\JO,

?Y/

&#

]

射线荧光光谱仪%

]@R

&#傅里叶红外光谱仪%

RU,

\@

&技术联用的报道!将各类技术进行信息互补!以弥补

P\Q/

只能用于元素分析#光谱干扰大和对非金属不灵敏的

缺点!提高检测精度"

$%&%'%()%*

(
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