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目的和背景
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02

03

强调光谱质量对分析结果

的重要性

提出一种基于SVDD的光谱

质量判定方法

阐述近红外光谱技术在定

性分析中的应用



近红外光谱技术原理

近红外光谱技术优缺点

近红外光谱技术应用领域

近红外光谱技术简介
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SVDD算法原理

支持向量数据描述（Support Vector Data Description，

SVDD）是一种基于统计学习理论的方法，用于数据分类和

异常检测。

02

SVDD算法通过在高维空间中寻找一个最小的超球体来描述

目标数据的分布，使得该超球体能够包含尽可能多的目标数

据，同时尽可能少地包含非目标数据。

03

超球体的中心和半径是通过优化问题求解得到的，支持向量

是距离超球体中心最远的数据点，它们决定了超球体的形状

和大小。

01



模型建立与参数优化

在SVDD模型中，需要确定超球体的中心和半径，以及松弛变量和惩罚因
子等参数。

模型建立的过程包括选择合适的核函数及其参数，以及通过交叉验证等方
法确定最优的参数组合。

参数优化可以采用网格搜索、遗传算法、粒子群优化等方法进行，以找到
最优的参数组合，使得模型在训练集和测试集上均表现良好。



特征提取与降维处理

01

02

03

在近红外光谱分析中，原始光谱数据往往包含大量的冗余信息和
噪声，需要进行特征提取和降维处理。

特征提取可以采用主成分分析（PCA）、线性判别分析
（LDA）、独立成分分析（ICA）等方法进行，以提取出
与目标分析物相关的特征信息。

降维处理可以采用PCA、t-SNE、UMAP等方法进行，以
降低数据的维度和复杂性，提高模型的训练速度和预测精
度。同时，降维后的数据可视化效果更佳，有助于对数据
分布和模型性能进行直观的分析和评估。
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确定采集参数

在近红外光谱仪中设置合适的分

辨率、扫描范围、扫描次数等参

数，以获取高质量的光谱数据。

样品准备

确保待测样品具有代表性且表面

干净，避免杂质和背景干扰对光

谱数据的影响。

数据保存与整理

将采集到的光谱数据以标准格式

保存，并进行必要的整理和分类，

以便后续分析。

数据采集与整理



噪声滤除和基线校正

噪声滤除

采用合适的滤波算法（如Savitzky-

Golay滤波器、小波变换等）对原始

光谱数据进行平滑处理，以消除随机

噪声和高频干扰。

基线校正

通过多项式拟合、样条插值等方法对

光谱基线进行校正，消除基线漂移对

光谱数据的影响。



归一化处理
将光谱数据按照一定比例进行缩放，使得所有光谱的幅值都在同一数量级内，便于后续比较和分析。

标准化转换
对光谱数据进行中心化和标准化处理，消除量纲影响和异常值的干扰，使得不同光谱之间具有可比性。

归一化处理和标准化转换
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