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摘　要　为了克服传统光谱检测复杂混合溶液的分析方法中光谱重叠严重、信噪比低的缺点，本工作提出
将高光谱法引入复杂混合溶液的检测。因为高光谱法可以利用多模式光子所携带的被测物质多种光学性质
的信息进行溶液成分含量分析，与传统光谱检测方法仅利用被测物质单一吸收特性的变化相比，高光谱法
同时还可利用空间信息增加光谱信号的信噪比，提高建模精度和可靠性。为了验证高光谱检测复杂混合溶
液的可行性，本工作利用 Ｍｏｎｔｅ　Ｃａｒｌｏ模拟了脂肪乳Ｉｎｔｒａｌｉｐｉｄ－墨水Ｉｎｋ模型在６５０～１　１００ｎｍ范围内漫反射
光强的分布情况，得到了复杂混合溶液的漫反射光强分布随波长变化有明显区别的现象，证明了高光谱法
能够同时利用被测物质多种光学特性（如吸收、散射、各向异性因子）随波长变化的关系提高光谱信号的信
噪比，有望显著增强对复杂混合溶液成分的分析能力。
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引　言

　　复杂混合溶液的检测涉及食品、医药、环保、农业等众
多领域，其应用不仅关系到相应的工农业产品的品质与生产
效率，还往往是关系到“国计民生”，如食品安全等的重大问
题。现代工农业生产需要快速、无损、可在线分析的检测技
术，用于监控和检测工农业产品以确保稳定的产品质量和食
品、药品等的安全。

常用的光学检测方法多种多样，已有很多成功应用于溶
液检测的实例，如：液相色谱法质谱法用于检测农药残留
量［１］、旋光法用于糖浓度的检测［２］、分光光度法用于水中余
氯的检测［３］等。其中，基于Ｌａｍｂｅｒ－Ｂｅｅｒ定律的分光光度法
（又称吸收光谱法）检测溶液的成分及含量应用广泛，成果众
多。但是由于大部分食品和农产品等在可见光和近红外区域
为浑浊或不透明状态，如牛奶就是一种复杂的混合溶液，主
要由水，脂肪，蛋白质，乳糖，柠檬酸和无机化合物构成。在
这样的高散射介质中光的衰减不能简单地由Ｌａｍｂｅｒ－Ｂｅｅｒ定
律充分描述，因为牛奶中的化合物不仅吸收光，同时它所含
有的如脂肪和蛋白质等微粒也散射光，散射光同样包含有被

分析物的有用信息。因此利用漫反射光谱技术（时间分辨、

频域分辨或稳态漫反射测量技术）测得被测物质表面的漫反
射光或漫透射光来反推被测物质的光学参量是研究复杂混合

溶液较为常见的方法。Ｃａｌｈｏｕｎ和 Ｍａｅｔａ测量了牛奶和奶油
冰淇淋混合物的折射率和衰减系数（散射系数和吸收系数之
和）［４］；Ｔｏｂｉａｓ和Ｉｎｇｅｍａｒ利用空域漫反射光谱技术对多分
散散射液体进行了研究，获得了描述它的两变量相函数［５］；

Ｊｕｎ　Ｔａｎｉｕｃｈｉ采用双波长光源和漫射光子密度波对不透明胶
体混合物进行研究，得到了其微粒尺寸和密度信息［６］；

Ｂｏｒｄｉｅｒ等对基于Ｉｎｔｒａｌｉｐｉｄ－２０％的偏振光散射现象进行了实
验和建模［７］。高光谱技术一般应用于遥感方向，如监测水
质［８］，也有少部分应用于食品行业，如检测农药残留［９］等，

涉及到复杂混合溶液的检测的相关应用比较少。

本工作利用蒙特卡罗仿真验证高光谱法检测复杂混合溶

液的可行性，其中蒙特卡罗仿真的参数来自于实验中最常用
的脂肪乳Ｉｎｔｒａｌｉｐｉｄ－墨水Ｉｎｋ模型，经过对该模型在６５０～
１　０００ｎｍ波长范围内的蒙特卡罗仿真，得到了该模型的漫反
射光强分布图，经分析得到了不同波长下漫反射光强分布显
著不同的结果，证明了高光谱技术可以同时得到被测物质吸
收系数、散射系数和各向异性因子的信息，显著提高了光谱



数据的信噪比，为利用高光谱检测复杂混合溶液奠定了基
础。相对于传统的光学检测方法仅利用被测物质吸光度的变
化，高光谱技术不仅包含了吸光度随波长变化的信息，同时
携带了被测物质中散射系数和各向异性因子随波长变化的信

息，因此，高光谱技术检测复杂混合溶液与过去采用单一模
式光子信息的方法相比有很大的优势，多模式的光子携带了
多种被测物质光学性质的变化特性，能够有效的提高光谱数
据的信噪比，从而提高光谱数据的建模精度和可靠性，最终
实现对复杂混合溶液的定量分析。

１　基本理论

１．１　蒙特卡罗模拟光子在复杂混合溶液中的传输
蒙特卡罗方法可以对结构复杂的光源、被测物质和探测

器模型进行有效而准确的模拟，因此得到了非常广泛的应
用。利用蒙特卡罗方法，根据复杂混合溶液的光学特性参数
（吸收系数μａ、散射系数μｓ 和各向异性因子ｇ）和边界条件
（折射率匹配或不匹配），追踪从光源入射到生物组织中的每
一个光子的随机运动轨迹。将光子在复杂混合溶液中的反
射、透射和吸收情况记录到对应的网格系统之中，从而获得
所需复杂混合溶液的吸收分布、反射分布和透射分布等脉冲
响应函数。蒙特卡罗模拟光子在复杂混合溶液中传输模型假
设光子为弹道粒子，忽略光的波动性，如干涉和衍射效应；

其他现象，如荧光效应等忽略不计；假设散射是弹性碰撞，

光子的能量散射前后保持不变；且复杂混合溶液对光子的吸
收不影响其光学特性。

１．２　复杂混合溶液的光学参数
复杂混合溶液中的微粒直径大多分布在１～１００ｎｍ之

间，微粒直径大小与光的波长相近，所以当复杂混合溶液与
光相互作用时，会发生散射现象。因此与研究光在生物组织
中传播的两种基本现象一样，我们用吸收系数μａ、散射系数

μｓ、和各向异性因子ｇ来定量描述光在复杂混合溶液中的传
播。

现有的针对浑浊介质的检测，通常是附加测量表面探测
光强的空间、频域或时间分布信息，即所谓的空间、频域或
时间分辨测量技术，根据所采用的测量技术不同，利用相应
的可描述浑浊介质表面光强的空间、频域或时间分布的光传
输模型，并采用适当的反演算法由测得的表面漫反射光或漫
透射光（目前多为漫反射测量方式）反推出浑浊介质的吸收系
数μａ和约化散射系数μ′ｓ（满足公式μ′ｓ＝（１－ｇ）μｓ），最后用
最小二乘拟合或奇异值分解等算法从得到的吸收光谱中求出

待测介质化学成分浓度的绝对值［１０，１１］。

利用蒙特卡罗模拟复杂混合溶液的漫反射光分布，通过
样品在不同波长下的光学参数值，经蒙特卡罗仿真得到复杂
混合溶液在不同波长下的漫反射光分布，从而证明高光谱检
测复杂混合溶液的可行性。为了方便模拟复杂混合溶液的吸
收系数、散射系数和各向异性因子等参数，本工作中采用了
生物组织模拟液Ｉｎｔｒａｌｉｐｉｄ－墨水Ｉｎｋ组合来替代复杂混合溶
液，利用样品光学参数随波长的变化［１２］，获得该物质在不同
波长下的漫反射光强分布的情况。

２　蒙特卡罗仿真过程

２．１　蒙特卡罗仿真参数

Ｉｎｔｒａｌｉｐｉｄ是一种临床常用的静脉注射营养液，其颗粒直
径在０．１～１．１μｍ之间，对光表现出混浊特性且没有较强的
吸收光谱段，Ｉｎｔｒａｌｉｐｉｄ－１０％溶液中起散射作用的是均匀悬浮
在水中的脂肪微粒，这种溶液对于光的吸收作用约等于１０％
的纯大豆油和９０％水的吸收总和，由于水在不同浓度的溶液
中的绝对含量很高但所占的比例相对变化不大，大多数情况
下认为这种溶液的吸收是由水引起的，变化可以忽略。Ｓｔａｖ－
ｅｒｅｎ等根据 Ｍｉｅ散射理论给出了在４００～１　１００ｎｍ范围内

Ｉｎｔｒａｌｉｐｉｄ－１０％溶液的散射系数μｓ 和各向异性因子ｇ的计算
公式［１２］，如式（１）和（２）

μｓ（λ）＝１６０（λ×１０－
３）－２．４　（±６％） （１）

ｇ（λ）＝１．１－０．５８×１０－３λ　（±５％） （２）

式中，λ单位为ｎｍ，μｓ单位为ｃｍ，ｇ无量纲。
印度墨水是一种碳色素的胶体悬液，它具有很大的吸收

系数，稳定性较好，其吸收特性与其在溶液中的含量成线性
关系，可通过简单加蒸馏水稀释的方法来改变其吸收特性，

并且几乎没有任何散射作用。因此，根据文献中测得的

０．０３％的Ｉｎｄｉａ墨水的吸收系数在６５０～１　０００ｎｍ区间内变
化的现象，来模拟该实验样本的吸收系数的变化，如图１。

Ｆｉｇ．１　Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ　ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ　ｏｆ　ｔｈｅ　Ｉｎｄｉａ　ｉｎｋ

２．２　仿真实验
模拟实验采用半无限大单层的几何模型，光源为无限细

光束连续入射介质表面，假设介质的光学性质对于Ｚ轴柱面
对称，模拟中使用圆柱坐标系（ｒ，θ，ｚ），介质表面取为ｚ＝０，
方向指向介质内。在空间建立（ｒ，θ，ｚ）的３维栅格，其中栅格
在ｒ方向的间隔为０．０２ｃｍ，取值范围为２ｃｍ。蒙特卡罗模
拟可同时估计多个物理量，本文的研究对象为漫反射光的分
布，因此仅对代表漫反射光分布的蒙特卡罗仿真结果Ｒｄ（ｒ）
进行讨论。若无特殊说明，文中所应用的蒙特卡罗程序为

Ｗａｎｇ［１１］等编写的 ＭＣＭＬ程序，模拟光子数Ｎ取１０８，相对
折射率１．４。

实验中，为了得到复杂混合溶液的空间漫反射波形随波
长变化的特征，我们采用光学参数已知的模拟组织液Ｉｎ－
ｔｒａｌｉｐｉｄ－墨水Ｉｎｋ组合作为实验样本，在波长范围６５０～１　０００
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ｎｍ的区间内，以１０ｎｍ为波长区间，选择了３６个波长点，

根据Ｉｎｔｒａｌｉｐｉｄ－１０％以及Ｉｎｄｉａ墨水所对应的吸收系数、散射
系数和各向异性因子的值，如表１所示（表中仅选取了具有
代表性的８个波长），通过 Ｍｏｎｔｅ　Ｃａｒｌｏ仿真，得到了与波长
相关的漫反射光强的分布。

Ｔａｂｌｅ　１　Ｏｐｔｉｃａｌ　ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ　ｔｉｓｓｕｅ　ｆｌｕｉｄ
波长／ｎｍ μａ／ｃｍ－１ μｓ／ｃｍ－１） ｇ
６５０　 ０．１４２　７９７　 ４４９．９１２　４　 ０．７２３
７００　 ０．１２８　６０２　 ３７６．６０３　８　 ０．６９４
７５０　 ０．１１６　３１４　 ３１９．１３３　９　 ０．６６５
８００　 ０．１０８　２６３　 ２７３．３４０　５　 ０．６３６
８５０　 ０．１００　２１２　 ２３６．３２７　７　 ０．６０７
９００　 ０．０９４　０６８　 ２０６．０３３　６　 ０．５７８
９５０　 ０．１２１　３９８　 １８０．９６０　３　 ０．５４９
１　０００　 ０．１４１　３１４　 １６１．９３６　４　 ０．５２３

　　经过 Ｍｏｎｔｅ　Ｃａｒｌｏ计算，我们得到了Ｉｎｔｒａｌｉｐｉｄ－１０％溶液
在波长６５０～１　０００ｎｍ范围内的漫反射光强的分布图，如图

２所示，Ｚ轴为对数形式的漫反射光强分布图。

Ｆｉｇ．２　Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｄｉｆｆｕｓｅ　ｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅ

Ｆｉｇ．３　２Ｄｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｄｉｆｆｕｓｅ　ｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅ

　　图２中漫反射光的分布半径为０～２ｃｍ，波长范围６５０

～１　０００ｎｍ。由图２可知，随着波长的增加，漫反射光中心
点的光强随之下降，说明同一被测物，在不同波长的情况
下，漫反射光强的最大值随之变化；由图２可知，漫反射光
强沿半径方向下降的速度不一样，由６５０～９００ｎｍ方向，漫
反射光强沿半径方向下降越来越慢，达到９３０ｎｍ左右的最
高点之后，至１　０００ｎｍ方向漫反射光强沿半径方向下降又
逐渐增快。为了更清晰的描述漫反射光强沿半径方向的下降

随波长变化的区别，如图３所示，该图为强度为对数形式的
漫反射光强的二维分布。

　　从图３中我们可以看到，漫反射分布越靠近中心点处强
度大，随半径方向逐渐减小，不同波长下漫反射的分布形式
都不相同，波长短的地方（６５０ｎｍ），漫反射分布的光强下降
快，向波长增加的方向逐渐减缓，到达９００～９５０ｎｍ的区间
内，达到最缓，而后又随波长增加而逐渐增快。这充分说明
了，同一被测物质的光学参数随波长的变化，能够由其漫反
射光强的分布中体现出来。图４（ａ）和图４（ｂ）是在波长６５０
和９３０ｎｍ的情况下漫反射光强的分布。

　　从图４中可以看出，当在６５０ｎｍ的时候，漫反射光强随
距离下降的较快，仿真图像的边缘较暗，当在９３０ｎｍ的时
候，漫反射光强随距离下降的较慢，整幅图像显得比较明
亮，与６５０ｎｍ的图像有明显的不同。两种波长下漫反射光
强随距离的分布如图５所示。
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　　由 Ｍｏｎｔｅ　Ｃａｌｏｒｉｅ仿真的结果可知，复杂混合溶液的光
学参数随波长变化而变化，实质上是复杂混合溶液的吸收特
性、散射特性及各向异性因子在不同波长下体现不同。在光
谱测量的过程中，同时考虑吸收、散射和各向异性因子的变
化对于被测物质的影响，能够更加全面的获得被测物光谱中
所携带的成分、含量等信息，有可能解决现有的光谱测量方
法在对复杂混合溶液的成分分析中所遇到的特征光谱不明

显、光谱重叠严重和信噪比低等问题。

３　结　论

　　本工作利用蒙特卡罗方法仿真了高光谱法检测复杂混合

溶液的过程，即被测物质的多种光学参数随波长而变化导致
了其漫反射光分布也随波长而变化的结果。这体现了高光谱
法与传统光谱方法相比，携带了更多有关被测物质光学特性
的信息（如吸收、散射和各向异性因子），提高了光谱数据的
信噪比。根据已有的反演理论，如解析解、蒙特卡罗逆运算
等方式，有望还原复杂混合溶液的吸收系数、散射系数及各
向异性因子等随波长的变化，即得到复杂混合溶液的吸收
谱、散射谱和各向异性因子曲线，进而有可能建立其吸收
谱、散射谱等与复杂混合溶液的成分及浓度间的关系，从而
实现对复杂混合溶液的成分及浓度的定量计算。因此，高光
谱检测复杂混合溶液具有非常大的研究前景，能为简单、便
捷的测量复杂混合溶液的成分及含量提供一种新思路。
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