
 

      

基于MATLAB GUI的近红外光谱定量分析系统的开发 

Development of near infrared spectral quantitative analysis system based 

on MATLAB GUI 
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（天津工业大学化学工程与技术学院，中国天津 300387） 

 

摘要：近红外光谱因其具有非破坏性、快速高效、适用性广泛等优势在复杂样品分析中得

到了广泛应用。实验采集到的样品近红外光谱信号除包含与样本相关的有用信息外，也掺杂

着噪声、背景、杂散光引起的光谱差异等干扰信息。这将对定量模型的质量和对未知样本预

测的准确度有严重影响。虽然目前已经提出了很多化学计量学方法，但这些方法的 MATLAB

程序代码对非专业人士晦涩难懂。为化学计量学方法的推广，基于 MATLAB GUI 开发出一

款可以实现数据导入、预处理、变量选择、保存、删除、建模于一体的定量分析系统。为光

谱定量分析研究人员提供方便快捷的工作程序，提高工作效率。 
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1 引言 

近红外光谱（Near - Infrared Spectroscopy, NIR）分析是一种重要的化学分析技术，它与

化学计量学紧密结合，可以用于快速、非破坏性地获取物质的光谱信息，并实现对其成分和

属性的分析与预测。目前提出了很多的化学计量学方法[1-3]，包括预处理、变量选择、多元

校正等。这些方法多数采用 MATLAB,Python 等专业编程语言编写，对非专业人士就很难使

用，所以，研究出一款简单易于操作的定量分析系统对化学计量学方法的推广具有重大意义。 

基于 MATLAB GUI 的近红外光谱分析方法具有一系列的优点。通过 GUI 界面，用户可

以直观地进行参数设置、数据可视化和结果分析，无需编写复杂的代码，降低了使用门槛。

MATLAB 的广泛应用和强大的社区支持，为研究人员提供了丰富的资源和交流平台，促进

了研究成果的共享和合作。近年来，许多研究论文都聚焦于基于 MATLAB GUI 的近红外光

谱分析方法及应用。比如，刘等[4]设计了原油近红外光谱定量分析软件；尹等[5]采用 C++

与 MATLAB ，研制开发出一款食用植物油品质检测鉴别系统软件；方等[6]利用 LabVIEW

和 MATLAB 软件，开发出基于盲信号处理技术的近红外光谱分析仪。MATLAB GUI 设计
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和实现的近红外光谱分析软件通过 GUI 界面下载数据、处理数据并可视化分析结果，为使

用人员提供了方便且灵活的工具[7,8]。 

本文的分析系统在单一预处理的基础上，增加了不进行预处理、两种预处理组合、三种

预处理组合，预处理组合在同一个预处理模块中，通过点击菜单即可实现对光谱数据组合处

理从而获得更高质量的光谱数据，减小误差，提高建模效果。系统还将新型的群体智能优化

方法，如灰狼优化算法、鲸鱼优化算法等引入到近红外光谱变量选择。建立了包含数据导入、

预处理、变量选择、建模的可视化界面。使得原本通过 Matlab 进行的复杂数据处理-建模过

程变得更加简便、集中，极大提高工作人员工作效率。系统还将 MATLAB环境下开发运行

的.m格式文件的分析系统通过封装成为.exe格式文件，从而使分析系统从MATLAB 工作环

境中脱离出来[9-12]，提升了软件的流通性和商业性。 

2 GUI设计所使用的化学计量学方法 

2.1 数据预处理方法 

数据预处理方法有很多，按照预处理效果，可以将预处理方法分为基线扣除、散射校正、

平滑处理和尺度缩放四大类[13]。其中每类预处理方法又包括多种具体算法。需要进行数据

预处理通常包括以下情况： 

消除各样本在自变量强度及范围上差异，使得数据具有标准的变化幅度或范围，同时保

留自变量的相对比值信息。从化学分类学角度而言，复杂体系样本个体所携带的化合物组成

种类和构成比例信息，通常要比单纯的化合物含量信息更稳定、也对分类更有价值[14]。 

2.1.1 一阶导数（1st Derivative） 

一阶导数法是一种常用的预处理方法，通过计算光谱中每个数据点的斜率来获得一阶导

数光谱，用于去除基线漂移以及突出光谱特征。 

2.1.2 二阶导数（2nd Derivative） 

二阶导数法通过计算光谱的二阶导数来增强光谱特征并减少背景干扰。二阶导数法的基

本原理是通过计算光谱中相邻数据点的差异来获取光谱的斜率信息。一阶导数可以提供光谱

的斜率变化趋势，而二阶导数可以提供光谱的曲率信息。 

2.1.3 Savitzky-Golay平滑 

Savitzky-Golay平滑法用于降低光谱中的噪声[15]和提取信号特征。它通过对光谱数据进
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行多项式拟合和平滑处理，实现对光谱曲线的光滑化，从而改善数据的质量和可分析性。 

Savitzky-Golay平滑法的核心思想是在局部窗口内，通过多项式拟合来逼近原始光谱数

据，并用该拟合曲线替代原始数据点，从而平滑光谱曲线[15]。 

2.1.4标准正态变量（Standard Normal Variate, SNV） 

标准正态变量校正[16]方法可以减少光谱中的散射效应和光程差引起的波动，提高数据

的可比性和分析精度。 

SNV 法可以消除光谱中的整体偏移和尺度效应，使得光谱数据更加稳定和可比。 

                       (1) 

2.1.5 乘性散射校正（Multiplicative scattering correction, MSC） 

乘性散射校正[16]主要用于消除光谱中的多次散射效应，提高数据的准确性和可比性。 

MSC 法的基本原理是建立一个线性回归模型，将参考样品的光谱与其相应的散射光谱

进行拟合。 

                             (2) 

式中，𝑋!为第𝑖个样品的光谱，𝑋!为该组样品的平均光谱，𝑒!为残差光谱，理想地认为它

是与化学性质相关的信息，𝑎!和𝑏!分别为线性回归的截距与斜率，可由样品光谱集线性回归

获得，并用于校正每条光谱： 

                            (3) 

2.1.6 组合预处理 

不同的预处理方法对近红外光谱进行预处理，通过模型的组合来实现对不同预处理结果

的集合预测。模型的组合可能被用于未知样品的集合预测。从统计上看，集成模型在稳定性

和预测误差方面优于单一模型。光谱分析的发展过程中，样品的复杂程度一直在不断地改变，

先是对样品的单一组分进行测量和分析，随着复杂样品体系的出现，对多组分进行测量，并

在光谱进行定量和定性分析。 

2.2 变量选择方法 
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2.2.1灰狼优化算法（Grey Wolf Optimization，GWO） 

灰狼优化算法[17,18]（GWO）是一种基于自然灰狼行为的优化算法，最初由Mirjalili 等

人[19]于 2014年提出。该算法受到灰狼群体在狩猎过程中的行为策略启发，通过模拟灰狼群

体的寻食行为来解决优化问题。灰狼优化算法具有快速收敛、全局搜索能力强等特点，已广

泛应用于函数优化、参数选择和模型训练等领域。 

Chanda 等人[20]2017年将灰狼优化算法应用于对茶叶近红外光谱中多酚含量的预测。以

PLS的均方根误差（RMSE）作为适应度函数建立多酚含量预测模型。得到RMSECV为 0.1364，

预测集的 RMSEP 和相关系数分别为 0.3244 和 0.91。Zhang 等[21]2022年将离散的灰狼优化

算法作为变量选择方法引入到四元食用调和油的紫外光谱分析中。该方法在更新狼群的位置

后利用逻辑函数对其进行离散化。在最佳参数的基础上建立 GWO-PLS 模型并预测样品中纯

油的含量，如图 1 所示。 

 

图 1  WOA用于四元调和油中的不同组分预测的过程 

2.2.2 鲸鱼优化算法（Whale Optimization Algorithm，WOA） 

鲸鱼优化算法[22,23]（Whale Optimization Algorithm）是一种基于仿生学和群体智能的优

化算法，由 Seyedali Mirjalili 等人[24]于 2016年提出。鲸鱼优化算法模拟了鲸鱼群体的游动

行为，通过个体间的合作和竞争，寻找最优解。该算法在全局搜索和局部优化方面具有较强

的能力[25]。此外，参数较少、原理简单的优势被广泛应用于适用于各种复杂的优化问题，
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尤其是在变量选择问题中有着广泛的应用。 

Tang 等人[26]2021年提出基于高光谱成像技术和竞争自适应重加权采样-鲸鱼优化算法-

支持向量机的枸杞品种鉴定。首先采用 SNV 对原始光谱数据进行预处理，选择竞争性自适

应权重取样（Competitive Adaptive Reweighted Sampling，CARS）提取特征波长，最后建立

了 SVM 模型。为了提高分类精度，引入了 WOA。WOA-SVM 模型得到的训练集和预测集

的准确率分别为 89.44%和 88.33%。 

2.3 多元校正建模方法 

2.3.1偏最小二乘回归（Partial Least Squares，PLS） 

偏最小二乘[27]是一种多元回归分析方法，它可以应用于建立预测模型、探索变量之间

的关系以及解决高维数据问题[28]。PLS 建模在统计学和化学领域得到广泛应用，并逐渐在

其他领域中被采用。 

2.3.2 支持向量机（Support Vector Machine，SVM） 

支持向量机[29-31]是一种强大的机器学习算法用于解决二分类问题的方法。广泛应用于模

式识别、数据分类和回归分析等领域。SVM 建模通过在特征空间中找到最优的超平面来实

现数据的划分和分类，其独特的优化目标使其在处理线性和非线性问题上具有出色的性能。 

SVM 通过选择一组支持向量，即距离超平面最近的样本点，来描述决策边界，并利用

这些支持向量进行分类和预测，如图 2 所示。 

 

图 2  SVM原理图 
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2.3.3 极限学习机（Extreme Learning Machine，ELM） 

极限学习机[32,33]是一种快速且有效的人工神经网络算法，广泛应用于模式识别、数据分

类和回归分析等领域。ELM 建模以其快速的训练速度和良好的泛化能力而备受关注，并在

大数据环境下展现了出色的性能。 

极限学习机（ELM）是黄光斌在 2004年提出的一种人工神经网络模型，它是一种解决

单隐层前馈神经网络的学习算法。传统的前向神经网络，如 BP神经网络[34]，需要手动设置

许多网络参数，但这种方法只需要建立网络，不需要设置其他参数，所以使用方便。 

2.4 模型性能评价参数 

校正模型的预测性能通过相关系数（correlation coefficient，R），交叉验证均方根误差

（Root mean Square Error of Cross-Validation，RMSECV）和预测均方根误差（Root Mean 

Square Error of Prediction，RMSEP来评价。R越接近 1，表示模型的预测精度越高，性能越

好。RMSECV 和 RMSEP 分别表示校正集和预测集的预测值和真实值的误差，这两个值越

小，代表模型性能越好。 

3 GUI系统的设计与开发 

3.1 系统编程语言的选择 

MATLAB 是由 MathWork 公司发布的主要用于科学计算、可视化以及人机界面设计的

一种开发的软件[35]。MATLAB 在数据处理和建模方面具有丰富的工具箱、高效的矩阵运算、

友好的图形化界面和交互式环境、广泛的社区支持以及多领域应用等优点，使得在 MATLAB

中实现对近红外光谱的功能更加方便、高效和可靠。 

3.2 MATLAB GUI图形用户界面设计 

MATLAB（MATrix LABoratory）是一种多范式数值计算环境和第四代编程语言。

MATLAB允许进行矩阵操作、函数和数据绘图、算法实现、创建用户界面以及与用其他语

言（包括 C、C++、Java、Fortran 和 Python）编写的程序连接。随着计算机技术的快速发

展，开发者赋予其越来越多的附加工具箱，GUIDE（Graphical User Interface Developmeng 

Environment）是众多附加工具箱的一种，其主要目的是设计和建立图形用户界面（Graphical 

User Interface，GUI） 。在 GUI 用户界面中，人们只需要通过简单操作鼠标、键盘等外部

输入设备便能够执行内部相应的程序。GUI 编辑界面由状态栏、工具栏、控件面板以及图

形设计区域等构成[36]。 

图形用户界面（GUI）为采用图形方式显示的计算机操作用户界面，MATLAB 为设计
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者设计图形界面用户提供了方便、快捷的制作开发环境。同时 MATLAB 有着大量库函数、

极高的编程效率、数据可视化等优点，许多设计者都采用此模块进行设计开发软件[37]。总

之，MATLAB GUI 界面设计的原则包括易用性、一致性、响应性、易于导航和组织、合理

的布局和对齐、可访问性、异常处理和错误提示、可扩展性和灵活性，以及测试和优化。遵

循这些原则，结合 MATLAB 提供的 GUI 设计工具，可以创建出功能强大、易于使用的 GUI

界面，提供良好的用户体验。 

3.3 主界面设计 

本系统在 Windows10及MATLAB R2018b 版本开发运行。主界面如图 3 所示。 

 

图 3  近红外光谱分析系统主界面 

主界面上方菜单栏中有六个菜单按钮，菜单需在菜单编辑器中编辑[38]。菜单编辑器界

面如图 4 所示。 中
国
仪
器
仪
表
学
会



 

      

 

图 4  GUI菜单编辑器 

在 GUI 编辑器中编辑完成控件并设置好对应的 String、Tag及其他属性后，点击保存按

钮，MATLAB会生成一个.fig格式的文件以及一个相同名称的.m格式文件。 

3.4 光谱数据操作模块 

光谱数据操作模块 String 属性为“文件”，位于菜单的最左边，该设计符合用户对办公软

件的使用习惯。文件菜单有三个二级菜单，主要功能是对于需要处理的数据进行导入、保存、

删除操作。 

在进行数据导入说明之前，需对数据的格式及构成进行说明。本系统支持对.mat格式文

件的处理，使用的完整数据应由四部分构成：近红外光谱数据、组分浓度信息、波长数据、

组分名称信息。组分浓度信息的数据行为各组分的浓度值，数据列为不同的组分。波长数据

的行数与光谱数据的列数保持一致。组分名称信息的每列对应于组分浓度信息的每列数据。 

实验的数据为天津超市购买的保质期以内的合格大豆油、芝麻油、葵花油、玉米油、花

生油和稻米油。将这些油按质量等间隔、不重复制备成 51份六元食用调和油样品。数据采

集使用Vertex 70 近红外光谱仪（德国埃特林根布鲁克光谱仪器公司）测量，在 12000-4000cm-1

的波长范围内测得 4148个变量。 

3.5 预处理模块 

预处理模块位于菜单栏的第二个菜单，其 Tag 属性为“reprocessing”，包含有六个二级菜

单，组合预处理下包含 22个菜单。回调函数中主要使用 isfield()、msgbox()、inputdlg()、
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sgolayfilt()、figure、plot()等函数。用户点击菜单后，先运行 isfield()对数据进行判断，是否

已经导入了光谱数据，若未导入，则运行 msgbox()弹出对话框提醒用户先导入数据；若已

导入，则运行 inputdlg()弹出输入对话框，以 Savitzky-Golay平滑为例，需要输入窗口大小以

及多项式级数，窗口大小必须为奇数，且在输入口已提示用户，当用户输入偶数则报错。如

图 5 所示。 

 

 
图 5  Savitzky-Golay平滑化后生成的处理前后对比图形对话框 

3.6 变量选择模块 

变量选择模块位于菜单栏第三菜单，包含灰狼优化算法(GWO)、鲸鱼优化算法(WOA)

两个二级菜单。以用户点击鲸鱼优化算法菜单为例，首先运行 isfield()函数，检查是否光谱

数据已经预处理，若未进行预处理，则弹出对话框提示用户先对数据进行预处理，用户也可

以选择不进行预处理，直接对原始光谱数据进行鲸鱼优化算法变量选择操作。 

用户选择结束后，执行WOA()及gray_wolf_optimizer_Callback()与鲸鱼优化算法相关的

的变量计算。鲸鱼优化算法与灰狼优化算法计算时间会随迭代次数增加而变长，故在执行鲸

鱼优化算法之前，会先执行dialog()弹出对话框提示用户等待鲸鱼优化算法计算。 

鲸鱼优化算法进行变量选择结束后，等待对话框关闭，弹出鲸鱼优化算法变量选择的点

在原始光谱数据图形中的位置信息对话框，如图 6 所示。 
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图 6  鲸鱼优化算法变量选择后弹出选择结果图 

最后执行两次 set()函数，用于将变量选择结果信息以及选择的组分信息设置更新到 text

静态文本控件显示，如图 7 所示。 

 
图 7  鲸鱼优化算法变量选择更新到主界面 

此时点击查看选择出的数据按钮，会打开对话框供用户选择需要打开已选择出的数据，

若未执行变量选择，则执行 msgbox()弹出对话框提示用户先进行变量选择，若只进行了一
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种变量选择，则直接执行 assignin()函数及 openvar函数打开变量，若灰狼优化算法和鲸鱼优

化算法都已选择出变量，则弹出 listdlg 对话框由用户选择需要查看的已选择出的数据变量。 

3.7 建模模块 

建模模块位于菜单栏的第四菜单，其包含三个二级菜单。以偏最小二乘 PLS 建模，选

择灰狼优化算法结果变量选择为例，此建模方式将同时对未进行变量选择及进行变量选择的

数据建模，并输出对应结果。用户点击菜单后，先执行 isfield()函数，判断数据是否已进行

变量选择，若未进行，则执行 msgbox()弹出对话框提醒用户进行变量选择。 

若已进行变量选择，则执行建模相关函数，建模结束后，执行 figure、plot()等绘图函数，

绘制出四张图，如图 8 所示。 

 

 
图 8  组分的 RMSEP随迭代次数的变化(a) 300次迭代下每只鲸鱼的适应度值 (b) 每支鲸鱼在 300

次迭代下的适应度值 (c) 300次迭代下鲸鱼种群的平均适应度值 (d) 

同时，set()函数将建模产生的 RMSECV、RMSEP、训练集相关系数、预测集相关系数

结果更新到主界面右侧列表框中，如图 9 所示。 

a b 

c d 
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图 9  执行 set()函数将建模结果更新设置到列表框中 

3.8 结果与显示模块 

结果与显示模块位于菜单栏的第五菜单，其中包含三个二级菜单，每个二级菜单中包含

灰狼优化算法和鲸鱼优化算法两个菜单，由于建模是基于不同变量选择结果进行的，所以需

要对建模结果做出区分。用户点击对应的建模结果菜单后，会打开 txt文本，建模产生的图

形结果，RMSECV、RMSEP、训练集相关系数、预测集相关系数等信息等都包含在打开的.txt

文件中。用户可以在.txt文本文件中进行修改，另存为等操作。 

3.9 帮助模块 

帮助菜单为菜单栏中最后一个菜单，Tag 属性为值“help”，点击帮助菜单，弹出对话框，

对话框对近红外建模系统处理所需数据的要求，操作注意事项，常见错误等进行说明解释，

以帮助用户更好的使用此系统。 

3.10 系统封装 

系统封装是本课题的创新点之一，对近红外光谱建模系统进行封装，可以使其脱离

MATLAB环境运行，并提高建模系统软件在网络及不同计算机中的流动性，增加商业属性，

方便更多用户。 

将封装的.exe软件与 MATLAB Runtime打包为一个文件夹，即可进行传输，建模系统

可以在不具备MATLAB环境下Windows 操作系统运行。 

4 结论 
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建模分析系统最大亮点在于将多种数据预处理、变量选择、建模集成于一个软件系统，

使得对数据能进行组合处理，最大限度的使建模结果更加准确，模型质量更高，预测结果更

准确，并且能够对处理的数据进行保存等操作，极大地方便用户对于近红外光谱数据的定量

分析，且能够使工作效率得到极大提升。 
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