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多元光学计算与下一代光谱仪
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摘摇 要摇 多元光学计算(Multivariate optical computing, MOC)是一种在光学测量过程中利用光学滤波器实现

光学计算的方法,基于MOC 的分析仪器通过单点检测器即可获得定性和定量分析结果,不需要复杂的仪器设

计和繁琐的数据处理过程。 MOC 的关键是滤波器,需根据分析目标设计合适的滤波器,检测信号可直接反映

分析结果。 近年来,科研人员不断对滤波器的设计进行优化和改进,光学运算性能不断提高。 基于 MOC 的光

谱仪是化学计量学和仪器设计的完美结合,被称为“下一代光谱仪冶。 本文阐述了 MOC 方法的发展历史、
MOC 光谱仪的原理和近年来的主要研究进展,总结了滤波器的设计方法、滤波器的光学器件和 MOC 光谱仪

的应用,探讨了基于 MOC 的光谱仪在滤波器的设计及光学实现、系统集成等方面面临的挑战。
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光谱仪通常由光源、色散单元和检测器组成,其中, 色散单元是仪器的关键部分,将复合光按照波

长分解为单色光,形成光谱。 随着检测器(单点、阵列)、单色器、光源等部件的不断发展,逐步形成了一

系列性能优良的光谱仪器。 按工作方式的不同,可将仪器主要分为扫描型(分光或色散)、干涉型(傅里

叶变换)、DAD 检测型、联用型等。 仪器的快速发展,极大地促进了分析化学学科的发展,并在科学研究

和实际应用中发挥了重要作用[1鄄2]。
在传统的光谱分析方法中,一般利用光谱的峰位置和峰形进行定性分析,利用峰强度或峰面积进行

定量分析。 对于复杂体系重叠信号的分析,一般采用多元校正方法。 近年来发展了一系列化学计量学

方法,为复杂体系的分析建立了新的方法和技术。 化学计量学多元校正方法不再利用光谱的单波长或

局部信息,而是利用光谱中多个波长甚至整体光谱的信息,采用数学方法对重叠的光谱信号直接进行分

析,实现对样品的准确定量或判别。 目前,随着高光谱成像(Hyperspectral imaging)等新兴光谱技术的出

现和发展,光谱测量的数据快速增长,可达 GB、甚至 TB 级别,光谱数据的维数和复杂度都在不断增加。
如何从大量的光谱数据中提取有用信息是数据分析的主要任务和难点。 因此,无论是光谱仪器的结构、
光谱测量的方式以及数据处理的方法都亟需新的变革。

20 世纪 70 年代提出了光学信号处理(Optical signal processing, OSP)的概念[3],其核心思想是利用光

学滤波器在光学测量过程中实现信号的处理,即将光谱信息通过一个光学滤波器对不同波长的光强进行

调整,实现光谱信息和滤波器(权重函数)的乘法运算。 20 世纪 90 年代后,在滤波器设计方面开展了大量

研究工作。 Fong 等[4]首先尝试了在样品池后放置由特定有机溶剂构成的分子滤波器,并以此设计了多带

通(Multiplex鄄bandpass)光谱仪; Lodder 等[5]则通过使用不同分子(物质)的混合物构造滤波器实现光学计

算,并正式提出了“分子因子计算冶(Molecular factor computing, MFC)的概念。 2000 年后,提出了集成传

感与处理(Integrated sensing and processing, ISP)技术,将传统的光谱采集、信号处理、光谱建模等独立

的分析步骤集成在一起[6],实现了直接获得分析结果的仪器设计方案。 另一方面, Myrick 研究组[7鄄8]设

计了由金属氧化物沉积在二氧化硅表面的固体滤波器,通过改变各层的组成与厚度可以实现特定波形

的透射和反射滤波器,提出了“多元光学计算冶 (Multivariate optical computing, MOC)的概念,并将这种

滤波器称为“多元光学元件冶(Multivariate optical element, MOE)。 如今,多元光学计算作为一种在光学
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测量过程中直接完成数学运算的方法[7],已经在浮游植物判别[9鄄11]、血迹识别[12鄄14]等方面得到应用。
利用光学计算原理融合滤波器的设计理念产生多元光学计算,打破了传统光学仪器必须分光的桎

梏,为仪器领域注入新的活力。 因此,基于多元光学计算的光谱仪被誉为“下一代光谱仪冶。 本文综述

了多元光学计算及下一代光谱仪的研究进展,并对其未来发展进行了展望。

1摇 光学信号处理与集成传感处理

在 OSP 方法中,将滤波器设计为多元校正模型的权重系数时,检测结果相当于光谱信息与模型系

数的乘积,即多元校正的计算结果。 1986 年, Bialkowski[3]成功设计了一个基于 OSP 的发射光谱测量方

案。 首先构造了滤除干扰信号的滤波器,并分解为正、负两个部分,然后设计了如图 1 所示的测量仪器。
仪器主要由 4 个部件组成,即: (1)分光元件(如单色器、光栅等),对发射光进行分光; ( 2)光学透射掩

模(Transmission mask),分上下两部分,分别对发射光谱进行选择性过滤; (3)检测部件(光学元件),分
别对两个滤波器的透射光强进行积分并检测; (4)加和运算部件,对两个检测结果进行差减运算。 该研

究组利用此仪器开展了两个实例研究:一个是火焰发射光谱法检测金属元素,通过构造与干扰光谱正交

的滤波函数,使测量不再受燃烧产物和样品中杂质的影响,实现了对碱金属和碱土金属元素的准确检

测;另一个例子是在 ICP 发射光谱中,利用光学滤波器实现对原子种类数目的确定。 OSP 技术简化了仪

器结构并提高了测量速度,便于更好地实现物种判别或定量分析。

图 1摇 OSP 光谱仪的基本结构

Fig. 1摇 Basic structure of optical signal processing (OSP) spectrometer

ISP 技术的原理与 OSP 相同,旨在将多元光学计算、滤波器设计和光谱成像集成为一体[6],达到简

化光谱分析过程的目的。 Medendorp 等[15] 将 ISP 技术运用到声共振光谱法 ( Acoustic resonance
spectrometry, ARS)中,实现了药片分类和半固态活性药物成分(阿司匹林、布洛芬等)的定量分析, ISP
滤波后的光谱信息(回归向量)仅包含与目标物相关的光谱特征,检测器读取的电压直接对应目标分析

物性质。 在过程分析(Process analytical technology, PAT)中[16],对于大量随时间或空间(生产线)变动

或运动的待测样品, ISP 可以实现同时检测并得到实时数据,未来可以利用 ISP 技术定制不同的回归向

量波形实现不同分析对象的判别或定量分析。 在高光谱集成计算成像(HICI)中[6,17], ISP 技术将滤波

器与电荷耦合器件(CCD)摄像机相结合,显著减少了数据收集时间,且无需记录光谱数据即可实现图

像可视化。 ISP 的原理也被用于指导光谱仪的改进和测量准确性的改善。 文献[18]报道了一种“光学

回归(Optical regression)冶方法,先采用主成分回归或偏最小二乘等方法得到定量模型的回归系数,然后

根据回归系数的大小确定每个波长的测量(积分)时间。 光谱仪采用单个检测器对不同波长进行同时

检测,直接得到测量结果。

2摇 分子因子计算

MFC 是通过使用分子(纯物质)或混合物构造滤波器来实现光学计算,从各种分子的透射谱库中筛

选出最优分子组合来建立期望的回归向量[5,22]。 1995 年, Fong 等[4] 设计了有机分子滤波器,并建立了

由多个分子滤波器构成的多带通光谱仪,仪器的基本结构如图 2 所示。 光源发出的混合光依次经过棱

镜、长通滤波器(Long pass filter)和样品池,然后通过分子滤波器,最后由单点检测器检测。 他们使用了

廉价易得的有机溶剂作为分子滤波器,如无水乙醇、丙酮等。 在测定水中甲醇含量的研究工作中,较优
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的几个滤波器测量信号与参考浓度之间的相关系数在 0郾 994 ~ 0郾 996 范围内。 在测定有机溶剂(丙二

醇、二甲基亚砜)中痕量水的实验中,灵敏度得到提高,最佳的分子滤波器得到的检测限分别达到了

0郾 0006%和 0郾 004% 。 同年,该课题组[19]进一步扩展了分子滤波器,将气体分子(有机蒸汽)作为滤波

器,实现了空气中有机挥发物的检测。 采用硅胶薄层色谱板作为吸附介质(为感光层),待测的分析物

吸附在硅胶板上,通过测量硅胶媒介的散射光变化得到分析结果。 1996 年, Hieftje 等[20]将普通聚合物

作为分子滤波器,利用聚合物结合有机分子的能力来设计具有特定滤光功能的滤波器,常见的聚合物材

料包括聚甲基丙烯酸甲酯、聚氯乙烯等。 在快速分析有机溶剂(甲醇、二甲基亚砜和丙二醇等)中水含

量时,设计了与预期干扰物光谱正交的聚合物滤波器用于选择性地去除干扰光谱,进一步扩大了分子滤

波器的应用范围。

图 2摇 MFC 光谱仪的基本结构

Fig. 2摇 Basic structure of molecular factor computing (MFC) spectrometer

2004 年起, Lodder 课题组[5,21鄄22]将分子滤波器引入高光谱集成计算成像(HICI)研究,发展了基于

主成分分析进行滤波器设计的方法,并明确提出了 MFC 的概念。 在文献[21]中,作者将分子滤波器与

ICI 技术结合,实现了乙醇的检测以及小鼠运动轨迹和运动中小鼠的代谢物的实时分析。 在文献[22]
中,作者详细介绍了基于主成分分析的滤波器设计原理和实现方法。 在文献[5]中,正式提出了 MFC
的概念,并利用基于 MFC 的原型仪器对水醇混合物进行定量分析,以此证明 MFC 方法的可行性。 作者

选择了 4 种常见化学物质(水、甲醇、乙磺酸和 2,2鄄二乙氧基丙烷)作为分子滤波器,检测每个样品对应于

4 个MFC 滤波器的电压输出值,结果显示 MFC 方法优于主成分回归(PCR)模型,相关系数达到 0郾 995。

3摇 多元光学计算

MOC 的概念由 Myrick 课题组于 1998 年正式提出,基于 MOC 原理的光谱技术也被称为预测光谱

(Predictive spectroscopy) [7]或压缩检测(Compressive detection) [35]。 MOC 是 OSP 方法的发展,将回归向

量设计为光学滤波器的结构,即将化学计量分析直接合并在光谱仪硬件中。 整个 MOC 光谱仪为全光学

系统,仅利用简单的光学计算来完成预测光谱的所有过程,通过单点检测器直接获得分析结果,免去了

繁琐的数据后处理步骤。 MOC 方法在滤波器的实现上有了重要进展,不再使用分子滤波器,而是创新

性地使用不同折射率和吸收系数的氧化物(如金属氧化物和二氧化硅等)交替沉积形成多层薄膜固体

滤波器,称为多元光学元件(MOE)。 多层薄膜固体滤波器解决了分子滤波器受限于分子吸收光谱的问

题,能更方便、更简洁地预测分析物的物化性质。
在后续的研究工作中, Myrick 研究组[8]于 2001 年设计了同时具有透射和反射滤波功能的 MOE,并

采用两个检测器进行检测。 在仪器的设计上,巧妙地利用“T冶字形的光路设计,如图 3 所示,MOE 既是

分束器又是滤波器,透射光和反射光分别由两个检测器检测。 假如 MOE 的滤波器为 f,并且没有额外

的光谱吸收及杂散光干扰,两个检测器的响应值分别为:
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T = 0. 5 + kf (1)
R = 0. 5 - kf (2)

其中, k 是比例常数, f 为滤波器。 对于光谱为 x 的样品,两个检测器的差值即为:
xT - xR = x(0. 5 + kf) - x(0. 5 - kf) = 2kxf (3)

摇 摇 此结果可视为 ISP 理论值(xf)的 2k 倍。 在测定二元染料(俾斯麦棕鄄结晶紫)混合物的研究工作

中,作者成功设计并制作了 26 层的 Nb2O5 和 SiO2 交替的薄膜层式滤波器,证明了 MOC 滤波器的预测

能力。 近年来, Myrick 研究组将 MOC 方法的应用扩展到更复杂的系统中,实现了对有毒气体 H2S 的检

测[23]、石油中甲烷含量的检测[24]和油气藏中 CO2 浓度的检测[25]等。

图 3摇 MOC 光谱仪的基本结构:多元光学元件(MOE)作为分束器和滤波器,透射光和反射光分别由两个

检测器进行检测

Fig. 3摇 Basic structure of multivariate optical computing (MOC) spectrometer. A simple spectrometer with the
multivariate optical element (MOE) as beam splitter and two filters. The transmitted and reflected light is
collected by two detectors, respectively

2001 年起, Myrick 研究组[26鄄29]针对 MOC 方法中的光谱容差、测量准确性、透光率与样品浓度成非

线性关系、光谱分辨率等问题进行了研究与讨论。 在文献[26]中,作者利用大量工作案例统计不同回

归向量下的容差范围,得到的峰值方差分布可以满足单个 MOE 的设计需要,同时给出了设计误差和制

造缺陷的容差范围。 在文献[27]中,作者建立了随机误差的定量模型,并比较了单通道扫描光谱仪、多
通道阵列光谱仪、扫描型 MOC 光谱仪以及基于单、双 MOE 单元的 MOC 光谱仪等多种仪器的测量准确

性。 MOC 方法涉及的是光辐射测量,这种测量与样品的透光率直接相关。 根据朗伯比尔定律(Lambert鄄
Beer Law),吸光度与样品组分浓度线性相关,而透光率与样品组分浓度只成对数关系,不满足线性关

系。 在文献[28]中,作者通过在 PCR 模型中增加额外的主成分数来解决透光率和浓度的非线性问题。

4摇 滤波器的设计

滤波器的设计是 MOC 方法的关键,根据不同的分析目标设计合适的滤波器一直是该领域的研究重

点。 一系列算法为光学滤波器的设计提供了简单、有效的方法,对未来 MOC 光谱仪的设计和实现有很

大的指导意义。 1986 年, Bialkowski[3]通过 Gram鄄Schmidt 正交化构造光学滤波器。 通过函数正交处理

后,构造出一组标准正交向量,以此得到滤波器。 由于滤波函数正交于干扰物的特征发射谱,分析结果

能排除所有干扰物的影响,预测信号的信噪比也得到了最大化。
Myrick 研究组[7]提出了基于 PCA 的光学滤波器设计方法。 利用 PCA 获得校正模型的回归向量

(即主成分载荷),该回归向量与所有干扰物正交。 在设计方案中,回归向量是设计滤波器的模板,由于

主成分载荷分为正负两部分,正负载荷各自对应一个滤波器。 对于正载荷,可以直接设计与之匹配的滤

波器;而负载荷,则需要先将负信号转换为正信号才能得到另一滤波器。 通过确定每条光谱在回归向量

上的投影,可生成校正曲线来预测未知样品的物化性质。 在 PCA 的基础上, Soyemi 等[30] 采用 Gauss鄄
Newton 非线性算法优化滤波器的设计,有效防止了过拟合,显著提高了滤波器的预测能力。
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Myrick 研究组[9]还利用线性判别分析(LDA)算法设计滤波器。 LDA 可有效区分不同种类的样品,
通过 LDA 得到一组合适的线性判别函数,利用线性判别函数确定每个样品光谱得分,即可得到合适的

滤波器实现对物种的判别。 滤波器设计过程需要重复多次,因此可形成一系列具有不同特征的优化设

计,优化后的判别滤波器成功实现了对不同浮游植物种群的判别分析。
Tarumi 等[31]提出用高斯函数设计滤波器,首先将样品光谱投影到高斯函数上得到一系列投影值,

然后使用投影值和目标分析物浓度建立多元线性回归模型,再用遗传算法(GA)优化该模型。 高斯峰的

半峰宽和位置作为 GA 的主要优化参数,通过多次繁殖、变异、选择等过程,确保得到全局最优并选出最

佳的高斯峰。 将优化好的高斯函数按照多元线性回归模型的回归系数进行线性组合,即得到所需的滤

波器。 在定量分析血清样品中的葡萄糖时,该滤波器的定量结果明显优于偏最小二乘回归(PLSR)。
本研究组[32]基于优化判别矩阵设计了聚类和判别分析滤波器,先对药品的近红外光谱矩阵进行主

成分分析得到样品光谱的载荷和得分,再使用得分来构建优化判别矩阵,最后将载荷和优化判别矩阵联

立得到滤波器。 利用维生素、头孢类药物和中成药的近红外光谱数据检验滤波器的效果,结果显示,该
滤波器分别实现了 8 种维生素、 6 种头孢、 7 种中成药的准确判别。 在定量分析中,本研究组[33]提出了

基于小波函数设计滤波器的方法,先将样品光谱投影到小波函数上得到小波系数,然后将小波系数和分

析物浓度建立多元线性回归模型,再利用 GA 优化模型得到数个合适的小波函数,最后将这些小波函数

线性组合后得到滤波器。 尝试了 Haar、 Symlet、 Daubechie 和 Coiflet 等小波函数,最终使用 4 个 Symlet
小波函数构造了滤波器,实现了对谷物、小麦和血液 3 种样品的定量分析,滤波器的预测效果明显优于

传统的 PLS 模型。 该滤波器能完成背景扣除和变量选择,因此无需额外的光谱预处理技术,具有良好

预测能力和抗干扰能力。

5摇 滤波器的光学器件

较成熟的滤波器光学器件有分子滤波器及多层薄膜滤波器,但这些滤波器都存在制作困难且针对

不同样品的分析需要重新制作的问题,因此难以保证实验重复性且难以大批量生产。 随着微机电系统

(MEMS)的出现,这种精密机械加工技术为滤波器的实现提供了新选择,也成功实现了批量化制作和生

产高精度滤波器。 基于 MEMS 的空间光调制器(Spatial light modulator, SLM)应运而生,它是一种对光

的空间分布进行调制的器件,提供了一种产生可变化可编程滤波器的方法,成为当前最有吸引力的滤波

器实现方案[34]。 SLM 的种类很多,常见的有液晶( Liquid crystal, LC) [35鄄37] 和数字微镜器件(Digital
micromirror device, DMD) [38鄄41]。
5. 1摇 分子滤波器

1995 年起, Fong 等[4] 设计了有机分子滤波器、 蒸汽分子滤波器和聚合物滤波器。 随后,
Lodder 等[5,22]扩展到使用各种不同的分子或物质来制造滤波器,所选分子的透射光谱应与回归向量的

绝对值尽可能地相似。 制造分子滤波器的关键是滤波器材料的选择,可以是纯物质、二元混合物,甚至

是多种物质的系列组合,找到稳定、兼容性好的分子滤波器便于生成高准确度的预测模型。 然而,在实

际的研究工作中,仍存在分子滤波器制作要求高、实验的可重复性低、算法优化有较大困难等明显问题。
5. 2摇 多层薄膜滤波器

Myrick 研究组[7鄄8]提出并实现了多层薄膜固体滤波器的设计和制作。 多层薄膜滤波器具有层层堆

积的结构,一般使用气相沉积法(如物理气相沉积、溅射、化学气相沉积等)进行制作,保证各材料层的

均匀沉积。 Nb2O5 和 SiO2 等氧化物在不同的波段上具有良好的折射率,是构造滤波器的常用物质。 该

研究组利用反应磁控溅射法将 Nb2O5 和 SiO2 交替沉积在玻璃基底上,通过监测每个滤波器上各层的干

涉效应确定各层厚度和总层数,确保得到合适波形的滤波器。 监测曲线取决于滤波器中每层的透射光

谱,将实际测得的监测曲线与理论计算曲线相比较,以此确定每个沉积层的终点。 此外,由于薄膜层制作

时间较长、滤波器光密度需求低和成本节约等因素,多层薄膜滤波器的制作倾向于更简单、更薄的涂层。
5. 3摇 液晶

LC鄄SLM 凭借其低成本、高分辨相位控制和高信噪比等优点,成为当前应用最广泛的 SLM[34鄄37]。
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LC鄄SLM 由 LC 阵列组成,利用光偏振产生相位或振幅调制变谱滤波函数,即通过提供变化的透射率或

反射率产生任意形状的光谱滤波函数。 2011 年, Ben鄄Amotz 研究组[35]设计了一个基于 LC鄄SLM 的多元

高光谱成像(MHI)仪器。 该 MHI 仪器将 LC鄄SLM 与 CCD 放置于同一个平面,拉曼散射光经过全息光栅

分光后到达 LC鄄SLM。 LC鄄SLM 滤波函数根据偏振对拉曼信号进行调制,并将所需的光子反射回检测通

路中,反射出的数据信号由单通道检测器收集。 该 MHI 仪器实现了快速收集阿司匹林和茶碱混合物的

高光谱图像,采样速度达到 1 pixel / ms。 在文献[36鄄37]中,作者将基于 LC鄄SLM 的拉曼成像光谱仪应用

于药物成分的快速检测中,不仅解决了之前因频谱压缩带来的低信号问题,还大大缩减了数据收集和化

学成像时间。
5. 4摇 数字微镜设备

1987 年,德州仪器公司(Texas Instruments)生产了 DMD,它是一个由成千上万个各自位置独立的可

倾斜镜片组成的半导体光开关阵列的器件[42]。 DMD 是一个光学 MEMS,是数字光处理(DLP)技术的核

心部件,广泛应用于数字投影系统、高动态范围成像和几何超分辨成像[43]、显微成像[44鄄45]等领域。 DMD
也是最具吸引力的 SLM,可提供二进制滤波状态(on 为 1, off 为 0),通过控制微镜的开关和持续时间得

到可变化的反射率,从而实现对光的调制[46],在压缩检测中发挥重要作用[38,47]。
2012 年, Wilcox 等[38]设计了基于 DMD 的 MOC 光谱仪,仪器的基本结构如图 4。 当光依次通过狭

缝、透镜、样品、光栅,然后进入到每个微镜时,若储存器中写入 1 时,镜子将光反射到后续光学系统中;
反之,若储存器中写入 0 时,入射光就不进入光学系统。 在实验中, MOC 拉曼光谱仪实现快速检测的原

理并不是在 DMD 上按顺序选择拉曼谱带,而是基于 DMD 滤波器的设置和集成时间来区分拉曼散射光

子。 对于谱带高度重叠的正庚烷和正辛烷,在极短的时间(ms 级)内,极少的拉曼散射光子(约 200)就
可以实现准确的分类,误差小于 1% 。 随后,该研究组[40]尝试利用多元曲线分辨(MCR)设计滤波器,不
仅提高了定量分析混合物组分的速度,还实现了果糖和葡萄糖混合固体粉末的快速成像。 2018 年起,
该研究组[41]提出了最新的压缩检测策略,最显著的亮点是使用两个检测器收集两个不同通道的拉曼光

子。 之前的滤波器只收集了小部分散射光子,其余的光子都丢失;改进后的滤波器,使用一对互补的二

元光学滤波器收集所有的拉曼光子,将不同的光子导向两个光子检测器。 这种双检测器方法,比单检测

器具法有更少的测量次数,特别适合于双组分混合物的定量或判别,能大大节省测量时间。

图 4摇 DMD 光谱仪的基本结构

Fig. 4摇 Basic structure of digital micromirror device (DMD) spectrometer

6摇 MOC 光谱仪的应用

6. 1摇 定量分析

在定量分析方面, Smith 等[48]设计了一个基于 DMD 的 MOC 光谱仪,实现了溶液中荧光团浓度的

快速定量和三元混合物(苯、甲苯、四氢呋喃)组分的准确定量,仪器的测量速度明显快于传统 CCD 系

统。 Tao 等[49]设计了 MOC 紫外光谱仪,利用氢化物发生鄄原子荧光光谱法实现无光谱干扰下同时测定

硒和铅元素。 同年,又将该仪器用于检测 4 种元素 As、Sb、Bi、Hg 的发射谱线和不同浓度下各标准样品

的荧光光谱[50],解决了检测中的 Pb 频谱干扰问题并得到了元素检测限。 Myrick 研究组[23鄄25]基于 MOC
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光谱仪在特殊环境中气体浓度的定量检测进行了大量研究。 在文献[23]中,作者利用 MOC 紫外光谱

仪实现了有毒气体 H2S 的检测,减弱了 CH3SH 的谱峰干扰,在不同压力下样品测量的相对精度达到

8郾 05% 。 在文献[24]中,作者实现了矿井下石油中的甲烷含量测定,针对高温设计了 5 个滤波器,测量

现场样品的均方根误差仅为 0郾 0089 g / cm3,达到了与实验室傅立叶近红外光谱仪相同的性能和分析能

力。 在文献[25]中,作者实现了对石油或水介质中 CO2 浓度的监测,根据井下环境进行了仪器尺寸改

进、以四通道探测器代替热电堆探测器,并开发了一种直接粘合滤波元件至检测器有效区域的方法,解
决了 MOE 和检测器难以精确对准的问题。 在实际恶劣的矿井或油气藏环境中,MOC 光谱仪小巧便携、
耐高温高压能力强、灵敏度高且使用寿命长,能实现目标分析物的实时测量,提高了井下工作的安全性。
6. 2摇 判别分析

在生物种类判别方面, Swanstrom 等[9鄄11]利用MOC 荧光光谱仪实现了 3 种浮游植物(球石藻、硅藻、
蓝藻)的快速判别。 由于浮游植物之间的色素沉着差异,允许使用荧光激发光谱法区分不同的种群单

元。 作者利用 LDA 算法设计了一个单圈旋转滤轮式的滤波器,并确定了最佳判别波长区域为

550 ~ 610 nm,准确区分了 3 种浮游植物。 在药品判别方面, Maltas 等[36] 设计了基于 LC鄄SLM 的 MOC
拉曼光谱仪,实现了药物成分的快速分类。 作者利用两个活性组分(他达拉非、乳糖)设计滤波器,但其

它 6 种成分(微晶纤维素、硬脂酸镁、二氧化钛等)也能被区分,并且通过增加滤波器的集成时间可以提

高分类的准确性。 该仪器收集每个响应值仅需要 10 ms,可得到药物的实时分析结果,大大提高了未知

化合物的鉴定速度。
6. 3摇 光谱成像

Myrick 研究组[12鄄14] 基于 MOC 原理和仿真驱动设计了一个近红外摄影系统,将热红外摄像机和

MOC 滤波器等结合在一起以实现多模成像,成功识别了纺织品表面的血迹,也实现了 4 种常见干扰物

(漂白剂、铁锈、苏打水、咖啡)下的血迹检测。 另外,作者也将 MOC 方法用于小型立体光谱成像系

统[51],搭建了立体成像原型机实现了对芽孢杆菌(Bacillus globigii)的成像。 Ben鄄Amotz 研究组[35] 设计

了基于 LC鄄SLM 的多元高光谱成像(MHI)仪器, 30 s 内获得了阿司匹林鄄茶碱混合样本的化学图像,并
且随着积分时间延长,分类的准确性明显提高。 随后,该研究组[40] 又设计了基于 DMD 的 MOC 拉曼光

谱仪,采用光栅扫描技术快速扫描显微镜视野,能清楚获得果糖和葡萄糖的空间分布图像。 Scotte 等[52]

提出了压缩拉曼技术(CRT),并设计了基于 DMD 的 MOC 拉曼光谱成像仪,将其应用到乳腺癌微钙化

样本成像的研究工作中。 乳腺微钙化是乳腺癌诊断的重要指标,作者对 3 个乳腺微钙化样本的合成粉

末进行成像,实现了对 3 种样本的准确判别。 该成像光谱仪能达到传统 CCD 拉曼成像仪 100 倍的采集

速度,检测限和判别准确性也显著提高。

7摇 总结与展望

MOC 为光谱测量和分析提供了新的方式,基于 MOC 的光谱仪越来越受到科研者的重视和青睐。
MOC 方法既是一种全新的仪器设计理念,也是一种替代传统光谱分析法的可行技术。 然而,MOC 光谱

仪在滤波器设计、优化和光学实现等方面仍存在一些问题。 另外, MOC 方法没有实际的光谱被记录下

来,使后期的数据诊断评估面临一些困难。 MOC 领域的科研者应致力于突破以上关键问题,并为了全

面满足未来的需要,在系统集成和技术联用等方面进行更深入的研究。
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Multivariate Optical Computing and Next鄄generation Spectrometer
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Abstract摇 Multivariate optical computing (MOC) is a technique that uses optical filters to modulate the light
to achieve calculation and obtain qualitative or quantitative results directly by a single鄄point detector.
Therefore, the complicated instrument design and cumbersome data processing are no longer needed for the
MOC鄄based analytical instrument. The key technique for MOC is the design of the filter to achieve the
detection that directly reflects the result for different purposes. In recent years, much efforts have been made
for designation and optimization of the filters to enhance the performance. MOC鄄based spectrometer is a perfect
combination of chemometrics and instrument design, and thus it is praised as the next鄄generation
spectrometer. In this paper, the history, principle and recent advances of MOC related techniques were
summarized with an emphasis on the filter design, filter optics and applications, and the challenges in the
design and the optical implementation of the filters were discussed, as well as the integration of the instrument
system.
Keywords 摇 Multivariate optical computing; Multivariate optical elements; Next鄄generation spectrometer;
Chemometrics; Filter design; Review
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