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摘要  近红外光谱分析技术作为一种绿色分析技术, 在许多领域中已得到广泛应用. 随着

应用的深入和拓展, 近红外光谱的数据类型逐渐从传统数据变成近红外光谱大数据. 本文

总结了近红外光谱的预处理、奇异样本筛选、多元校正和模型转移等技术及其在相关领域

的应用. 对近红外光谱大数据分析技术的初步研究, 包括近红外光谱在工业品在线检测、

不同批次产品鉴别中的应用以及近红外光谱物联网系统等也进行了综述. 此外, 对于近红

外光谱大数据未来的发展及近红外光谱大数据云平台的基本功能、软硬件的设计与开发、

建设过程中需要解决的问题等进行了详细阐述.  
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随着数字时代的到来 , 人类对自然和社会认识

的进一步加深, 人类的活动空间得到进一步扩展. 高

度数字化的生活使得人类在科学研究、互联网应用、

电子商务、移动运营等诸多领域均出现了大规模的数

据增长, 大数据时代已经来临. 与传统的数据集合相

比, 大数据可以通过挖掘和应用创造出巨大的价值, 

因此迅速发展成为工业界、学术界乃至世界各国政府

高度关注的热点 . 大数据以其颠覆性的技术对国家

治理模式、企业决策、组织和业务流程以及个人生活

方式等均产生了巨大的影响.  

1  大数据时代 

作为一个新兴的概念 , 大数据问题得到了学术

界、工业界乃至政府机构的密切关注, 并对其产生浓

厚的兴趣 . Nature于2008年针对大数据推出了专刊

“Big Data”[1], Science于2011年推出专刊“Dealing with 

Data”, 围绕科学研究中大数据的问题展开讨论 , 从

互联网技术、互联网经济学、超级计算、环境科学、

生物医药等多个方面讨论了大数据处理面临的各种

问题, 说明了大数据对于科学研究的重要性[2]. 2012

年 , 美国奥巴马政府发布了“大数据研究和发展倡

议”, 宣布投资2亿美元启动“大数据研发计划”. 这一

计划使大数据上升到了国家战略层次 , 使之成为各

国关注的热点 , 之后与大数据相关的研究成果呈现

出爆炸性的增长并一直持续至今, 2012年也因此成为

大数据的元年.   

2  大数据研究与应用 

虽然大数据的重要性得到各行各业的一致认同, 

但对大数据本身至今尚无确切统一的定义 . 目前普

遍 认 为 ,  大 数 据 具 有 “ 4 V ” 特 点 ,  即 数 据 体 量

(volumes)巨大、数据类别(variety)繁多、产生与处理

速度(velocity)快、价值(value)密度低但可挖掘价值高. 

目前, 大数据的研究内容主要集中在大数据采集、处

理与集成、分析和解释的过程中产生的一系列热点和

难点问题[3]. 在数据采集技术迅速发展的同时, 数据

的集成与整理技术也得到发展. 通过数据集成, 将结

构复杂的数据转换为便于处理的数据结构 , 通过对

数据的整理保证数据的质量及可靠性 . 数据分析是

大数据处理流程中的核心部分 , 通过对数据进行分 
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析 , 可以发现数据的价值 . 传统的数据处理分析方

法, 包括聚类分析、因子分析、相关分析、回归分析[4]

等仍然可以用于大数据分析 . 但由于大数据本身数

据量大、实时性强的特点, 使得传统方法在处理大数

据时也存在众多局限性. 因此, 出现了许多专门针对

大数据的分析方法, 如散列法[5]、布隆过滤器(Bloom 

Filter)[6]、Trie树 [7,8]等 . 同时 , 针对不同类型的大数

据, 也存在不同的分析方法. 如对文本进行分析的自

然语言处理 (NLP)技术 [9], 对Web进行分析的Page 

Rank法 [10]和CLEVER法 [11], 对多媒体进行分析的摘

要系统以及对社交网络进行分析的概率法 [12]和线性

代数法 [13]等. 基于分布式文件系统 [14]、分布式数据

库[15]、批处理技术[16~18]及开源平台的云技术[19~21]为

大数据分析奠定了基础 . 通过云技术实现了海量数

据的高效存储、大数据的分布管理以及大数据分析的

技术与平台. 同时, 可视化技术在大数据分析中也得

到发展并发挥了重要作用[22,23].  

大数据目前已广泛应用于生命科学、医疗、商业、

金融等行业中. 在医疗领域中, 大数据分析用于复杂

疾病的早期诊断[24]、心血管病的远程治疗[25]、器官

移植[26]、HIV抗体的研究[27]等, 均取得了较好的效果. 

在生命科学领域, 大数据技术用于基因组学[28]、生物

医学[29]、生物信息学[30]等方向. 商业是大数据应用最

广泛的领域, 各种大数据的经典应用均来自此领域. 

如利用大数据关联分析 , 更准确地了解消费者的使

用行为 , 挖掘新的商业模式 [31]; 利用大数据进行库

存优化、物流优化、供应商协同等工作, 缓和供需之

间的矛盾、控制预算开支、提升服务等. 此外, 大数

据技术还用于温室气体排放的检测 [32]、政府信息管

理[33]等公共领域.   

3  近红外光谱技术 

近红外光谱分析技术作为一种绿色分析技术 , 

有分析速度快、操作简单、不需要样本预处理、可实

现原位、无损、在线的定性定量分析等优点. 实践证

明 , 以近红外光谱分析为主的过程分析技术为工业

信息化与自动化的深度融合起到了决定性的作用 , 

它所提供的快速、实时测量信息可以使工农业生产过

程保持最优化的控制, 在显著提高产品质量的同时, 

降低生产成本和资源消耗. 然而, 由于近红外光谱存

在吸收强度弱、光谱重叠严重等缺点, 要想进行准确

的定性定量分析 , 必须借助化学计量学方法所建立

的高质量的模型. 因此, 基于化学计量学的近红外光

谱的数据处理技术研究得到了广泛的研究. 目前, 近

红外光谱的数据分析技术研究主要集中在光谱预处

理(包括变量筛选)技术、建模样本筛选技术、多元校

正技术和模型转移技术等方面.  

实验采集到的原始近红外光谱除了包含与样品

相关的有用信息外, 往往伴随随机噪音、背景干扰、

杂散光等干扰信息, 对校正模型的质量和未知样品预

测的准确度将产生严重的影响. 因此, 在建立校正模

型之前, 通过光谱预处理技术消除各种类型的干扰显

得十分关键和必要. 常用的光谱预处理技术包括多元

散射校正(MSC)[34]、正交信号校正(OSC)[35~39]、净信

号分解[40]、连续小波变换(CWT)[41,42]等. 如图1所示, 

MSC可以有效地消除样本颗粒分布不均匀及颗粒大

小不同而产生的散射对其光谱的影响, 而CWT可以

有效地对样品光谱进行背景扣除. 实践证明, 光谱预

处理技术可以有效地消除光谱中的变动背景及散射

干扰 , 处理后的光谱可以有效提高校正模型的质量

和未知样品预测的准确度.  

 
 

 

图 1  不同预处理技术对光谱处理效果 

Figure 1  Effect of different spectral processing methods 
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波长筛选技术对于得到代表样品信息的重要波

长、删除冗余波长、提高模型预测精度和简化模型均

具有重要意义, 因此针对波长筛选开展了大量研究工

作. 常用的波长筛选技术包括模拟退火算法(SA)[43]、

遗传算法(GA)[44~46]、粒子群算法(PSO)[47,48]、连续投

影算法(SPA)[49~51]、无信息变量选择(UVE)[52]、竞争

性自适应重加权算法(CARS)[53,54]等 . 我们在之前的

工作中也提出了基于蒙特卡洛的无信息变量选择算

法(MC-UVE)[55]、随机检验算法(RT)[56]、强影响变量

算法(IVs)[57]、基于特征投影图(LPG)的变量选择算

法[58]和基于局部线性嵌入的变量选择算法[59]等. 图2

是LPG方法用于变量选择的示例, 其中图2(a)为光谱

数据集的特征投影图 , 其中实心三角形的点为特征

投影图拐点处的变量 , 即根据共线性原则选择的变

量; 图2(b)中标出了选择的变量在实际光谱(经过连

续小波变换处理)中的位置 . 可以看到 , 根据LPG法

选出的变量均处于光谱的拐点位置 , 具有很强的共

线性, 对于建模的贡献较大, 可以进行稳定的建模.  

在实验和实际生产生活采集到的光谱之中 , 总 

 

 

图 2  (网络版彩色)(a) 特征投影图及(b) 变量选择结果 

Figure 2  (Color online) (a) Latent projective graph and (b) selected 
variables 

会存在一些落在总体样品分布之外的样本 , 该类样

品被称作奇异样本(outlier). 奇异样本的存在会在一

定程度上影响甚至改变整体数据的分布趋势 , 从而

影响校正模型的准确性. 所以, 奇异样本的有效识别

对多元校正具有重要意义 . 奇异样本的识别方法大

致可以分为3类: 经典识别方法、稳健识别方法和基

于统计学的识别方法 . 经典识别方法都是基于最小

二乘估计, 包括残差法 [60]、马氏距离[61]、杠杆值 [62]

和主成分得分图 [63]等 . 稳健识别方法则是通过寻找

光谱矩阵稳健的均值和方差或者建立稳健的回归模

型来寻找奇异样本 . 常用的方法包括椭球多变量修

剪法[64,65]、最小体积椭球估计[66]、最小协方差行列式

法 [67]、最小半球体积法和半数重采样法 [68]、M估计

法 [69,70]等 . 基于统计学的识别方法则是通过重复地

采样分析建模, 然后通过统计参数来识别奇异样本, 

常用的方法为蒙特卡洛交叉验证法[71].  

多元校正技术一直是近红外数据分析的重点 . 

在定量分析中 , 通过多元校正技术建立稳定的定量

模型 , 才能对未知样品待测组分的浓度实现准确的

定量 . 在所有的多元定量校正技术中 , 偏最小二乘

(PLS)技术应用最为广泛 , 对于各类型样品的光谱 , 

该技术均表现出良好的回归和预测性能 . 针对偏最

小二乘技术 , 还提出了大量的改进算法 , 如iPLS[72], 

boosting-PLS[73], weighted-PLS[74,75] 和 multiblock- 

PLS[76]等. 其他一些非线性校正技术, 如最小二乘支

持向量回归机(LS-SVM)、高斯过程回归(GPR)和贝叶

斯神经网络(BANN)、独立成分回归[77]等, 也引起了

不少关注. 类似地, 通过多元校正技术建立稳定的定

性分析模型, 能够实现对未知样品的准确判别. 在各

类模式识别技术中 , 比较经典的算法为主成分分析

(PCA)技术和偏最小二乘 -判别分析 (PLS-DA)技术 . 

此外 , 还有支持向量机、人工神经网络 , 以及基于

Fisher准则的典型变量分析技术 (canonical variates 

analysis)等. 对于药品、烟草和油品等大型近红外光

谱数据库, 基于光谱残差、标准偏差和相关系数等参

数建立的库光谱搜索方法被认为是非常有效的识别

技术.  

为了建立准确和稳定的近红外光谱模型 , 通常

需要准备大量的标准样品 , 测量它们的近红外光谱

和分析目标的参考值 . 整个建模过程十分费时且花

费巨大. 而在实际应用中, 由于仪器之间的硬件差异

或测量条件的差异 , 一台仪器上建立的模型往往不
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能直接用于另一台仪器. 即使是同一台仪器, 随着时

间的推移或关键部件的更换 , 模型的预测性能也会

发生变化. 模型转移是解决上述问题的技术之一, 通

过模型转移将新仪器(源机)的光谱转移为原仪器(目

标机)的光谱即可继续使用原来的模型. 模型转移技

术可以分为校正预测结果、校正光谱和校正模型3类. 

校正预测结果的技术是建立原仪器与新仪器模型预

测结果之间的关系来进行转移, 如SBC算法[78]. 校正

光谱技术则是建立原仪器光谱与新仪器光谱之间的

关系来进行转换, 通过2台仪器光谱之间的转换, 直

接使用原来的模型或者建立新的模型进行预测 . 目

前最常用的光谱校正技术包括DS算法 [79]、PDS算

法[80,81]、shenk算法[82~84]、SWS算法[85]和SST算法[86,87]

等. 校正模型的方法与上述2类方法不同, 核心是利

用少数标准样品在目标机和源机上的光谱对源机上

的模型进行修正, 从而建立目标机上的模型, 例如早

期报道的B系数校正技术 [88]以及近来提出的基于正

则化的校正技术 [89~92]. 我们在之前的工作中也针对

工业化生产中多台仪器需要同时校正的需求提出了

一种多仪器光谱同时校正的模型转移方法[93].  

4  近红外光谱大数据分析与应用 

正是在近红外光谱数据分析技术的支持下 , 近

红外光谱分析已广泛应用于食品、制药、石油化工、

生命科学、农业等各个行业. 在食品行业, 近红外光

谱技术用于各种类型食品品质参数的快速或在线分

析, 以及食品真伪和产地的快速鉴别, 如肉品产地和

品种的快速鉴定、鸡蛋种类的鉴别、食用油真伪和掺

杂的鉴别、水果内、外部品质和产地的检测以及酒类

和调味品中理化指标的检测等. 在制药行业, 近红外

光谱能够简便、快速、准确地鉴别中药的种类、产地

和真伪 , 并且能够快速地测定中药材中有效成分的

含量以及中药辅料的品质. 在西药分析上, 近红外光

谱用于原辅料的真伪鉴别和成品药中的有效成分含

量测定等方面. 在石油化工业, 近红外光谱广泛应用

于生物燃料的快速检测分析、聚丙烯物性参数的快速

分析和干粉灭火剂有效成分含量的测定等 . 在农业

上, 近红外光谱用于农作物种子品质的识别、土壤成

分的分析、饲料化肥的原料及产品的成分分析等. 此

外 , 近红外光谱还在药检行业中用于对假药进行识

别、在烟草工业中用于过程分析[94]和质量控制[95]等.  

可以看到 , 随着近红外光谱技术在各个行业的

深入应用, 近红外光谱数据逐渐呈现如下几个特征: 

首先 , 各个行业近红外光谱数据的数据量正在呈几

何级数增长. 以药检行业为例, 为了市场上出售的药

物进行监督检测, 必须搜集全国所有不同类型、不同

厂家、不同批次药物的近红外光谱来进行分析和建

模, 不同类型、厂家、批次的药物的近红外光谱汇集

到一起 , 数据总量接近PB级别 , 超过以往任何类型

的近红外光谱数据的数据量. 同时, 各个行业之中近

红外光谱数据的类型也从单一类型向多类型数据进

行转变. 以工业生产为例, 以往近红外光谱技术的应

用仅仅是使用仪器采集一条生产线上产品的光谱数

据 , 通过对采集到的光谱数据进行分析实现对该生

产线产品的质量控制. 在大规模的生产中, 需要多台

仪器对多条生产线甚至是不同厂家的数据进行采集. 

随着近红外光谱应用的深入 , 光谱的采集范围扩展

到各种不同的原料以及不同生产节点的中间产品 . 

不同生产线、不同仪器、不同类型原料和不同生产节

点中间产品光谱的产生 , 大大丰富了近红外光谱的

数据类型 . 此外 , 近红外光谱作为一种快速分析方

法, 采集光谱的速度非常快. 正常情况下, 单条光谱

的采集时间仅为几秒钟. 与之对应的, 近红外光谱相

关分析技术可以在极短的时间内实现对采集到的光

谱进行处理并将结果输出. 最后, 在许多以在线分析

为主流分析模式的行业中 , 较短的光谱采集时间使

单位时间内产生的光谱数量异常巨大 , 这使得单条

光谱的价值密度非常低 , 必须使用大数据挖掘技术

对光谱数据集进行整体分析 , 才能挖掘到其中的有

效信息. 不难看出, 传统的近红外光谱数据正逐渐转

变为近红外光谱大数据. 在此背景下, 又出现了许多

针对近红外光谱大数据的分析与应用.  

在工业上 , 将近红外光谱与多元统计过程控制

(multivariate statistical process control, MSPC)方法相

结合, 通过实时采集生产过程中物料的近红外光谱, 

并利用主成分分析建立模型计算统计量Hotelling T2

对生产过程进行实时评价 , 建立了一种适用于生产

过程分析与在线实时监测的新方法. 图3为将该方法

用于对生产线上3个月的样品进行监控的结果. 可以

明显看出第1个月的批次(No. 1)数据点大多在下方实

线控制限以内, 且批次内波动幅度较小, 但以后2个

月的2个批次(No. 2和No. 3)超过了下方实线控制限, 

且批次内波动幅度较大 . 由此说明原料或生产工艺

随时间发生了变化, 导致了物料的质量波动. 实际应
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用表明 , 利用该方法可以根据统计量实时监测生产

过程中物料的变动情况 , 并根据不同批次统计量的

进一步统计实现批次间相对稳定性的分析 , 成为生

产过程质量控制的良好方法 . 从上面的应用中可以

看出, 该方法能够成功地对在线样品进行监测. 但也

应当看到 , 上述应用中该方法仅对一条生产线的样

品进行检测 , 如果存在多条生产线的样品需要同时

进行检测 , 就必须分别对每条生产线的样品进行建

模, 整个过程变得繁琐无比, 建好的模型之间也没有

通用性, 此时方法的有效性将会大打折扣. 因此, 在

面对数据类型不统一的大数据时 , 如何建立稳定且

通用的检测模型并进行在线监控 , 将是今后工作的

重点内容.  

对于批次产品的生产过程而言 , 感兴趣的信息

常常隐藏在未知的扰动中 , 而这些扰动在不同批次

的生产中往往不同 . 通过分析和提取不同批次产品

中的扰动信息 , 对于产品的在线质量分析与过程监

控、提高产品的可靠性和改进生产有着重要的意义. 

交替三线性分解技术(alternating trilinear decomposi-

tion, ATLD)具有在复杂干扰下捕捉感兴趣信息的优

势, 将近红外光谱技术与ATLD方法相结合, 可以建

立一种过程分析的新方法 , 并将其用于不同批次产

品的生产过程分析. 实践证明, 该方法可以在复杂干

扰存在的情况下, 捕捉批次共有的信息, 并且利用该

信息分析批次样品在生产过程中的变化. 图4为使用

传统的基于主成分分析 (PCA)方法的过程分析与

ATLD方法对生产线产品进行监控的结果 . 其中第

11~14批次的样品(黑色叉形样品)在建模批次上不存

在差别, 而在样品批次上存在差别. 基于主成分分析 

 

 

图 3  (网络版彩色)生产过程质量控制图  

Figure 3  (Color online) Quality control chart for a production process 

 

图 4  (网络版彩色)建模样品(1~300)和验证样品(301~900)的过程监

控图 

Figure 4  (Color online) Control charts of the calibration (1–300) vali-
dation (301–900) samples 

的算法对建模批次的判别出现了错判(图4(a)), 但可

以准确地将样品批次的差别进行判别 (图4(b)). 而

ATLD方法对建模批次和样品均可以实现准确的判

别(图4(c)和(d)). 可以很清楚地看到, 与传统基于主

成分分析方法的过程分析相比较, ATLD方法在过程

分析中表现良好[94]. 此外, 面对不同批次的产品, 还

可以将改进的系统聚类图与在线近红外光谱结合进

行模式识别研究 , 实现对不同批次工业样品的辨

别[95]. ATLD方法和改进的系统聚类图均可以有效地

对不同批次的样品进行分析. 然而, 当分析数据的量

很大时 , 整个分析过程将非常耗时 . 对于海量数据

(TB甚至PB级别的数据), 上述方法无法实现有效分

析. 因此, 必须进一步开发和设计新的分析方法对近

红外光谱大数据进行分析.  

前面提到的近红外光谱技术在不同领域的各种

应用 , 尽管分析对象已经从传统近红外光谱数据转

变为近红外光谱大数据 , 分析方法仍然是传统的数

据分析方法 . 这一点严重制约了近红外光谱技术的

进一步发展 , 因为传统分析方法不能充分挖掘大数

据中的有效信息. 随着应用的深入, 同样也出现了一

些以大数据分析方法为基础的应用 . 如在某些领域

中 , 一种基于近红外光谱技术的物联网系统正在逐
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步形成. 该系统以近红外分析平台为基础, 通过网络

系统搜集不同产地原料的光谱以及不同工厂的产品

的光谱 . 然后使用数据挖掘等分析技术对搜集到的

光谱进行分析 , 得到不同产地原料的特点以及不同

工厂对生产原料的不同要求. 以此分析结果为基础, 

对原料的加工、存储点进行重新布置与调配, 在减少

大众化原料运输时间的同时 , 也保证了某些工厂对

其所必需的特定原料的需求 , 从而大大降低了运输

和存储原料的成本 . 该系统的建成对于工业化生产

的统一管理与成本控制有十分重要的意义.  

5  近红外光谱大数据的发展及应用前景 

随着近红外光谱大数据的进一步发展 , 近红外

光谱技术的各个领域 , 尤其是数据采集、存储与管

理、数据分析以及数据可视化方面将会经历巨大的革

新. 在数据采集方面, 以数据采集、处理和分析3项基

本功能为基础设计的传统近红外光谱仪器将会逐步

被小型化、智能化的新型近红外光谱仪器所取代. 新

的近红外光谱仪器仅需包含数据采集与传输功能 , 

数据在经仪器采集之后可直接传输至数据终端进行

处理与分析. 而在数据存储与管理方面, 传统的以实

验室信息管理系统 (laboratory information manage-

ment system, LIMS)为基础的近红外光谱数据存储与

管理系统将会升级和发展成为近红外光谱大数据管

理系统. 该系统使用以分布式文件系统、分布式数据

库为代表的大数据技术存储和管理不同类型和来源

的近红外光谱大数据. 在数据分析方面, 面对各行各

业数据体量巨大、种类繁多的近红外光谱大数据时, 

传统的数据预处理、奇异样本筛选、多元校正和模型

转移技术的分析能力将大打折扣. 因此, 必须发展以

大数据算法为基础的新型近红外光谱分析技术 . 新

的算法能够在短时间内对TB甚至PB级别的数据进行

分析后输出结果, 满足了大数据快速、实时分析的需

求 . 此外 , 传统的近红外光谱分析由于数据类型简

单、数据量小, 因此可以文本或图片的形式直接输出

分析结果, 不存在可视化的问题. 而在输出近红外光

谱大数据的复杂的分析结果时 , 必须开发和设计新

的大数据可视化方法, 对分析结果进行解释和输出. 

上面提到的各种技术集成到一起 , 组成了一个近红

外光谱大数据云计算平台 . 该平台以网络化管理系

统为基础, 通过新型仪器搜集和传输光谱数据, 并使

用大数据管理系统存储和管理不同类型和来源的近

红外光谱大数据. 同时, 云计算平台还可以使用大数

据分析技术对光谱大数据进行分析 , 挖掘数据中的

有效信息, 并将结果以可视化的方式进行表达, 为生

产生活提供相关的信息 , 最终实现工业生产的信息

化管理.  

云计算平台在药检、食品、药品、农业等领域中

有广阔的应用前景 . 通过云计算平台可以管理和存

储原料生产、在线产品和实验室研究等不同来源的近

红外光谱数据. 同时, 使用大数据分析方法对搜集到

的光谱大数据进行分析与挖掘 , 然后将分析结果以

可视化的方式进行输出 , 可以有效地为产品的质量

控制提供标准, 为原料的管理与存储、产品的销售以

及上级有关部门的监控与执法提供可靠依据 . 近红

外光谱大数据云计算平台的建成对于药检、食品、药

品、农业等领域实现的数字化、信息化的管理有重要

的意义. 但也需要清醒地认识到, 该平台的实施与建

设十分复杂而繁琐 , 硬件和软件方面均存在大量的

问题. 从硬件角度来说, 需要设计和选择不同样式的

近红外光谱仪器以满足不同类型样品光谱采集 . 此

外, 为了对采集到的数据进行分析和管理, 需要组建

大型服务器机群. 从软件角度来说, 必须开发出相关

的大数据分析方法对采集到的近红外光谱大数据进

行挖掘, 以获得有价值的信息; 还要建设相应的数据

管理系统来存储和管理采集到的光谱与分析结果 . 

建设云计算平台需要做扎实的基础研究和系统的技

术开发等工作 , 属于典型的系统工程 , 涉及诸多专

业, 需要多方面的配合, 要实现满意的应用效果, 需

要长期的努力.  

随着生产力水平的不断提高 , 近红外光谱技术

将成为一种必须的分析手段 . 而将近红外光谱技术

与大数据进行融合 , 建立一套基于大数据的近红外

光谱分析管理技术 , 对于近红外光谱在各行各业之

中的深入发展, 有着十分重要的意义. 相信在不远的

未来 , 融合了大数据技术的近红外光谱分析技术一

定能够在我国信息化与工业化深度融合的发展历程

中发挥应有的作用.   
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Analysis of near-infrared spectra: From tradition to big data 

LIU Yan, CAI WenSheng & SHAO XueGuang 
Research Center for Analytical Sciences, College of Chemistry, Nankai University, Tianjin 300071, China 

Near-infrared spectroscopy has been widely used in analytical sciences because of its speed, accuracy, environmental friendliness and 
simplicity. The data type associated with near-infrared spectra is becoming big data because of the development of the process in many 
fields. The methods used for processing of near-infrared spectra, including spectral preprocessing, outlier detection, multivariate 
calibration, modeling transfer, and their applications are summarized in this paper. The research approaches for big data analysis of 
near-infrared spectra, including online detection of industrial products, the identification of products from different batches, and the 
web of things constructed using near-infrared spectra, are also introduced. Additionally, the prospects for further development of the 
big data of near-infrared spectra and the cloud platform for near-infrared spectra are discussed. 

big data, data analysis, big data of near-infrared spectra, near-infrared spectral analysis, cloud platform 
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