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Abstract 
At present, UV absorption spectroscopy is widely used in multi-parameter monitoring of water 
quality, but its UV absorption spectrum is affected by suspended solids in water and the detection 
range is limited. Compared with single-spectrum water quality analysis method, multi-source 
spectroscopy has the characteristics of high speed and high accuracy in water quality analysis, and 
has become a research hotspot in water quality testing in recent years. Based on the review and 
combing of the research status of water quality testing at home and abroad, this paper introduces 
the principle of multi-source spectral water quality analysis method, discusses the research status 
of water quality analysis methods based on multi-source spectroscopy, and the new trend of fu-
ture development. It can provide inspiration and help for further research by relevant scholars. 
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摘  要 

目前，紫外吸收光谱法广泛应用于水质多参数监测，但其存在紫外吸收光谱受水中悬浮物影响较大、检

测范围有限的问题。相较于单一光谱水质分析方法，多源光谱应用于水质分析具有速度快、准确度高的

特点，成为近年来水质检测的研究热点。本文在对国内外水质检测的研究现状进行回顾与梳理的基础上，

介绍了多源光谱水质分析方法的原理，论述了基于多源光谱的水质分析方法研究现状，以及未来发展的

新趋势，希望能为相关学者的进一步研究提供启示和帮助。 
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1. 引言 

水质在线监测能够准确地反映水环境的污染情况以及水体质量的变化，是实施水环境保护和水资源

管理的重要、有效手段。水质检测方法主要有生物法[1]、电化学法[2] [3]和光谱测量法[4] [5]等。生物法

利用水生生物受水污染物影响而产生的各种机体反应来检测水体的污染程度，能够有效监测水体毒性，

具有覆盖范围广、实用性好的优点，但同时存在检测耗时长、操作繁琐、不可重复使用等问题，使得生

物法在水质检测中的应用效果不佳。电化学法使用特制的双镀层电极，通电后电解产生的氢基直接氧化

水样中的有机物，具有测量速度快、测量方法简单的优点，但电极使用寿命过短、无法连续多次测量的

问题使得电化学法适用范围较窄，难以适应大范围、多次数的测量环境。光谱测量法根据水中有机物对

不同波长的光产生特定的光谱数据，通过光谱分析技术检测水样的各项参数。光谱分析技术是近年来发

展迅速的一种间接测量分析技术，目前已广泛应用于食品[6]、生物[7]、环境[8] [9]等领域。 
但近年来迅猛发展的单一光谱法存在诸多缺陷，诸如：紫外吸收光谱法对低浓度的水样灵敏度较差，

不能区分水中有机物的种类；近红外光谱法容易受外界干扰且光谱信噪比较低；荧光光谱法存在猝灭、

自吸收等不稳定因素，没有有效的去噪方法。基于此，基于多源光谱法的水质在线监测近年来成为研究

热点，为水质分析提供新的研究思路。多源光谱法相较于单一光谱法具有显著优势：抗干扰能力强，各

光谱法相互互补；将多种光谱数据比对分析，有效减小误差；能够适应更加复杂的水质环境，适用范围

广泛。多源光谱法在水质分析中的应用，不仅提供了一种新的解决办法，同时也大大提高检测数据的精

度，实现了高效快速地检测水质参数，为搭建水质在线监测系统提供了理论依据。 

2. 多源光谱应用于水质分析的原理 

多源光谱法的原理是联合不同光谱检测水质时各自的优点，利用数据融合理论对不同光谱特征数据

对水质 COD 进行建模分析。多源光谱法的基本步骤是：分别采集不同源的水质光谱曲线，预处理后提取

光谱对水样的特征有效数据，然后建立特征模型预测水样的化学需氧量。水中化合物对不同波长的光产

生不同的吸收光谱，结合不同光谱的吸收峰，利用各光谱的优势弥补互相的缺点，是多源光谱法优于单

一光谱法的核心要素。多源光谱法结合不同光谱间的互补性，将两种光谱特征数据预处理后送入预测模
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型对比，再辅以特殊的算法计算出检测结果，极大地提高了检测精度。 
多源光谱法按照联用光谱种类主要分为紫外–近红外多源光谱法[10]和紫外–荧光多源光谱法[33]

两种方法。紫外–近红外多源光谱法原理是利用近红外光吸光系数小、可穿透性高的优点，结合水体物

质对紫外光吸收较好的特点，通过特征光谱数据融合建模预测水质参数，建模过程如图 1 所示，将采集

的光谱预处理后，对光谱数据进行特征处理，最后采用数据融合建模算法对数据完成建模。近红外光波

长较长，具有很强的衍射性，适用于高散射、高吸收度的介质中。近红外吸收光谱作为紫外吸收光谱在

长波长上的延伸，较好地弥补了紫外吸收光谱容易受水中化合物散射影响的缺点。近红外吸收峰包含有

大量的结构信息，为有机物的识别和定量分析提供了数据基础。目前，近红外光谱法在化工、医药、食

品等方面得到了广泛应用，在有机物的定量分析方面也取得了显著成果。由于水分子对近红外光的吸收

度较高，不利于水中微量化合物的检测，所以常常作为紫外吸收光谱的补充和参考[11]。 
 

 
Figure 1. Data fusion modeling flow chart 
图 1. 数据融合建模流程图[33] 

 
紫外–荧光多源光谱法的原理是利用水中物质能够吸收激发光的基础上，结合它们在紫外光激发下

产生不同荧光光谱的特性，提出光谱数据互补的方法测量水质参数，其原理如图 2 所示，特征信号的组

合与平衡关键在于将紫外与荧光的光谱进行互补，两者具有很强的相关性。首先将待测水样通过透射光

路和发射光路分别生成紫外吸收光谱和荧光发射光谱；然后对数据特征提取与干扰剔除；最后将特征信

号组合与平衡后送入融合模型分析得出数据结果。在短波长的照射下，水样中某些污染物会产生长波长

的荧光。荧光光谱的强度与污染物的浓度和种类相关，因此可以对污染物进行识别和分析。水样中某些

污染物在在紫外吸收光谱中很难区分，但在荧光光谱中较为明显，所以荧光光谱与紫外吸收光谱有很强

的互补性，常常将两种光谱联合检测水质参数，提高数据精度。 
 

 
Figure 2. UV-fluorescence multi-source spectroscopy schematic 
图 2. 紫外–荧光多源光谱法原理图[29] 

3. 基于多源光谱的特征建模算法 

作为传统化学法的替代测量方法，光谱分析技术测量水质参数已被广泛应用。利用光谱分析技术检

测水质参数，首先需要建立对应的数学模型，而数学模型的优劣也是决定测量精度的重要因素。多源光

谱法在此基础上，探讨了几种模型优化算法，提高了检测结果的精度。相较于传统建模方法，模型优化

算法能够求出当前检测水样的最优参数，加快了模型的建立，极大地增强了模型的准确度。基于此，对

几种优化模型算法进行了分析和讨论。 
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基于非负矩阵分解的最小二乘支持向量机算法。非负矩阵分解(non-negative matrix factorization, NMF)
具有理论性好、解释性好的特点，在处理大数据样本时相较于传统矩阵分解算法有独特的优势，目前已

广泛应用于图像处理、语音处理等领域[12] [13]。非负矩阵分解可以描述为：假设有 n 个数据点由矢量表

示，用矩阵 [ ]1, , n m
nX x x R ×= ∈ 表示整个数量集[14]，寻找非负矩阵因子 U 和 V，使得两个因子的乘积

是原始矩阵的近似值，其数学表达式为： 

TX UV≈                                       (1) 

其中，U 和 V 是非负矩阵因子，X 为两个因子乘积的近似值。 
支持向量机(support vector machine, SVM)是 Vapnik 根据统计学原理提出的一种通用学习方法[15]，

在解决非线性、高维数问题方面有较好表现。最小二乘支持向量机(least squares support vector machine, 
LSSVM)是在支持向量机的基础上提出的改进方法，将二次规划问题转换为线性方程组问题来求解[16]，
大大降低了计算复杂度，提高了运算速度。基于 NMF_LSSVM 算法的建模方法为：首先利用非负矩阵分

解对光谱数据进行特征提取，然后将不同的特征组合送入最小二乘支持向量机训练解出最优模型参数，

最后建立特征模型。 
基于粒子群的最小二乘支持向量机算法。粒子群算法(Particle Swarm optimization, PSO)具有容易理解、

易于实现的特点，被广泛应用于函数优化、神经网络训练等领域。粒子群算法源于鸟群捕食行为的研究，

是一种基于群体的优化计算方法，适用于复杂和非线性问题。粒子群算法可以描述为：在一个多维的空

间中，粒子的当前位置是由速度适量来更新的[17]，第 i 个粒子的速度和位置分别为： 

( ) ( ) ( ) ( )1 1 2 21id id id id id idV t V t c r P X t c r G X t+ = + − + −                           (2) 

( ) ( ) ( )1 1id id idt t V tχ χ+ = + +                                 (3) 

式中 1c ， 2c 是加速系数， 1r ， 2r 是[0，1]范围内的均匀随机数， ( )idV t 和 ( )id tχ 分别表示粒子 i 在第 t 次
迭代中第 d 维的速度和位置， idP 代表粒子 i 在第 d 维的个体极点的位置， idG 代表整个群在第 d 维的全局

极值点的位置。 
PSO_LSSVM 算法建模方法可以表述为：通过主成分分析算法对光谱数据进行预处理，然后利用粒

子群算法对最小二乘支持向量机的函数参数进行优化，最后送入最小二乘支持向量机训练解出最优模型

参数。相较于 NMF_LSSVM 算法，PSO_LSSVM 算法对光谱数据进行了降维处理，简化了数据处理，显

著加快数据处理速度，为在线水质检测系统奠定了基础。 

4. 国内外多源光谱的研究现状 

目前，基于光谱分析的水质 COD 检测技术主要是紫外吸收光谱法[18] [19]，汤斌等[20]提出了一种

基于粒子群的最小二乘支持向量机优化模型，引入主元分析算法显著提高了模型精度，但紫外吸收光谱

受水中悬浮物的干扰较大，检测范围较窄，仅适用于成分变化不大的水样检测；近红外吸收光谱法[21] [22]
在水质检测方面也有研究，但由于光谱信噪比低、易受外界干扰的缺点，使得近红外光谱法的应用较少；

荧光光谱法[23]也能完成水质 COD 的检测，但荧光光谱自吸收、猝灭等不稳定因素尚待解决，因此应用

不多。基于此，提出了多源光谱检测水质 COD 等参数，较好地解决了单一光谱检测水质参数存在的不足。 
多源光谱广泛应用于各个领域，国内外都有相关报道。2013 年，Alamprese 等[24]采用近红外、紫外

–可见、中红外三种光谱联用对在碎牛肉中残留的火鸡肉进行了检验，结果显示三种光谱联用的实验结

果较好。2015 年，Martelo-Vidal 等[25]联合近红外和紫外可见光谱并利用人工神经网络测定了水溶液中

葡萄糖、乳酸等的含量。2016 年，焦爱权等[26]利用中红外和近红外光谱的特征波段融合检测了黄酒中
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的总酚含量及其抗氧化能力，结果证明两种光谱的融合技术可显著提高模型的预测精度。2018 年，徐伟

杰等[27]利用近红外反射光谱和拉曼散射光谱联合检测了火星表面相关矿物的数据，结果表明光谱融合建

立的分类模型预测准确度更高。2019 年，邹小波等[28]运用近红外及中红外融合技术对小麦的产地和烘

干程度进行了检测，结果表明光谱数据融合建模后的小麦识别率显著提高。 
近年来，多源光谱应用于水质分析成为新的研究热点，许多学者取得了显著的研究成果。2010 年，

穆海洋等[29]运用光谱信息融合理论研制了多参数水质分析仪，可快速检测水质 COD 等参数。2011 年，

吴国庆[30]等提出了联合近红外和紫外光谱对水质化学需氧量进行检测，实验结果证明联合融合建模预测

效果显著优于使用单一光谱。2012 年，Hur 等[31]联合三维荧光光谱和紫外吸收光谱分析了城市河流的

水质化学需氧量等参数，实验证明效果良好。 
2007 年，浙江大学的李艳君团队[32]提出了紫外吸收光谱与荧光光谱相结合的水质检测方法，采用

光谱信息融合理论，自主设计了仪器的分析方法、硬件结构、软件算法。其工作原理是对水质样品的紫

外光吸收光谱和三维荧光光谱的测量进行分析。李艳君团队将紫外光吸收光谱和三维荧光光谱相结合的

方法，体现了两者的相关性和互补性，使得检测数据更加准确。 
2014 年，燕山大学的毕卫红团队[10]提出了联合紫外和近红外光谱对水体参数进行检测的方法探究。

主要工作原理是分别采集紫外吸收光谱和近红外光谱，对数据预处理后，通过非负矩阵分解算法进行数

据的特征提取，然后送入样本集通过粒子群最小二乘支持向量机算法对水样的化学需氧量进行分析。毕

卫红团队提出了一种基于 NMF_LSSVM 多源光谱特征组合算法的水质 COD 检测模型，证明了多源光谱

特征组合算法的精确性和多源光谱检测水质参数的可行性。 
2018 年，毕卫红团队[33]提出了基于紫外–荧光多光谱融合的水质化学需氧量检测方法，其原理是

采集紫外和荧光光谱数据，然后提取特征数据，最后通过基于粒子群的最小二乘支持向量机算法建立水

质模型。毕卫红团队提出，在建立特征模型时，采用基于粒子群的最小二乘支持向量机算法(PSO_LSSVM)
建模较为理想，并通过实验与紫外吸收光谱模型和荧光发射光谱模型作对比，结果证明了融合光谱建模

方法优于单一光谱建模方法。 

5. 发展趋势及关键技术问题 

在水污染日趋严重和在线监测仪器应用于水质分析的迫切需求下，多源光谱在水质监测领域的应用

将呈现以下几种趋势： 
1) 便携化与小型化。传统的光谱水质检测系统包括光源、样品槽、计算机系统等模块，占用面积大，

移动困难，维修成本高，常用于水质监测站。为了满足移动检测、成本低、功耗低的要求，提高设备便

携性，设计出小型化、数字化的移动检测终端成为了必然趋势。设备的成本得以控制，费用不再高昂，

降低了水质检测试验条件。光谱仪体积不断减小，更适用于野外检测，再加上仪器精密度提高，也大大

提高了便携性。 
2) 实时化与数字化。水质检测的实时化是未来的发展趋势，搭建在线水质分析系统，将仪器的检测

数据通过数字化系统上传到云端网络，建立云端数据库，提高数据精度。深度学习是近年来机器学习的

研究热点，在图像识别等多个领域取得重大研究成果。利用深度学习对光谱数据进行处理，大大加快了

数据处理速度，提高系统的整体效率。深度学习与云端数据相结合的在线水质分析系统将显著提高检测

精度和速度，再加上仪器的便携化和小型化，使得野外无污染、体积小、快速的水质检测系统成为了可

能。 
3) 光谱多源化。目前，多源光谱水质分析主要是联用两种光谱互补分析，三种及三种以上的方法罕

见报道。联合三种及以上的光谱数据对水质参数进行分析，对算法和数据融合的要求较高，所以还没有
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一套成熟的系统来支撑三种光谱联用。根据两种光谱联用的特点，可以预测未来三种光源联合的研究思

路是将一种光谱作为主要检测数据，另外两种作为参考和补充。三源及多源的研究也将是未来光谱检测

水质参数的研究方向，多光谱的联用也将进一步提高数据精度。 

6. 结论 

作为一种新的光谱分析改进方法，多源光谱应用于水质分析近年来受到学者的广泛关注。多源光谱

法的出现，弥补了单一光谱法容易受到环境干扰的短板，应用范围更加广泛，相较于单一光谱法而言，

显著提高了检测效率和数据精度，更是一种高效、绿色的检测方法。多源光谱法将两种不同特征光谱互

补，再辅以特殊的算法，实现了更高效、更先进的水质检测方法，为以后水质检测的应用指明了研究方

向。紫外–荧光多源光谱法可行性高、原理性好，为水质参数提供了可靠的检测方法，在未来必将得到

广泛应用。然而，多源光谱在水质分析中的应用还存在诸多问题和困难，在提高检测精度、设备便携性、

在线检测网络等方面仍需进一步的研究。 
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