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摘　要　为了实现对输油管道上顺序输送不同牌号汽油 (90# , 93# , 97# )时汽油间界面的区分,根

据近红外光谱分析的基本原理,采用主成分分析2马氏距离 (PCA 2M D )模式识别方法,分析了 700—1100nm

波段和1100—1700nm 波段3种不同牌号成品汽油的近红外光谱,并根据分析结果对汽油进行了分类。结果

表明,使用 1100—1700nm 波段的汽油光谱分类结果较好,该方法可进一步鉴别汽油的质量。
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1　引言
成品油顺序输送的界面切割一直是输油管道检测中的突出问题[1 ] ,传统的检测方法是进行密

度[2 ]或者折射率检测[3 ]来确定混油界面。这些方法虽能够达到界面切割的目的,但存在着对于2种

汽油的界面定位精度差、检测效率低等不足。根据已有经验,石油产品的性质、组成分析以及在线分

析已广泛采用近红外光谱分析的方法。为此,本文提出采用近红外光谱分析的方法对汽油进行研

究。近红外光谱分析是一种间接的分析技术,通过建立校正模型,实现对未知样本的定性或定量分

析[4 ]。近红外 (N IR )光谱分析技术的最大特点是分析周期短、成本低、分析结果的重现性好。国内外

对近红外光谱在汽油的研究中做了大量的工作[5 ] ,如田高友[6 ]等人研究了不同牌号汽油的近红外

光谱识别技术,研究结果表明,利用近红外光谱技术对90# 和93# 汽油烃族组成的差异进行识别是

可行的。史月华[7 ]等人,将主成分回归残差神经网络校正算法用于近红外测定汽油辛烷值的预测模

型校正。张其可[8 ]等人提出基于近红外光谱的汽油牌号快速识别算法,主要包括预处理、特征提取

和分类建模几部分,并且比较了各种分类方法的识别能力。K im M [9 ]基于近红外光谱,采用主成分

和贝叶斯统计方法对石油产品 (汽油、柴油等)进行了实时分类。付大友[10 ]等用聚类分析方法对汽

油质量进行了研究。尽管如此对于输油管线油品界面分析方面,光谱分析的应用研究报道尚不多

见。

本文针对输油管道检测中较为突出的问题——不同牌号汽油顺序输送时界面难于区分,基于

近红外光谱分析技术,将主成分分析2马氏距离 (PCA 2M D )模式识别方法应用于700—1100nm波



段和1100—1700nm 波段汽油的快速分析。首先通过PCA 提取成品汽油近红外光谱的主成分信息,

并结合判别式聚类分析分类方法建立各类汽油样本的分类模型,利用这些模型实现对未知汽油样

本的快速识别。

2　方法与原理
近红外光谱识别不同牌号汽油主要包括:光谱测量、光谱预处理、特征提取与分类等步骤,具体

结构如图1所示。

图 1　近红外光谱分析技术自动识别过程 [8 ]

主成分分析2马氏距离 (PCA 2M D )法是美国材料与试验协会 (A STM )制定的近红外光谱模式

识别的标准方法。该方法基本思想是i类的校正集光谱经过PCA 分析,选取分类能力强的主成分得

分 作为识别特征,再计算出 i 类各样品到 i 类中心的马氏距离,并确定 i 类样品的马氏距离范围

M D th resho ld。对于未知样品,首先计算该样品到i类中心的马氏距离M D unkow n,如果M D unkow n

小于M D th resho ld, 则该样品属于 i 类, 反之不属于 i 类。通常, M D th resho ld = M D average +

k×M D STD。其中M D average为 i类校正集样品的马氏距离平均值,M D STD 为 i类样品的马氏距

离平均偏差, k 为阈值参数。阈值过小,存在i类样品漏识别可能性增加, i类样品错误识别可能性减

少;反之,阈值过大,则 i类样品漏识别可能性减少, i类样品错误识别可能性增加。因此k 值的选择

需要综合考虑,通过调节k 值可以确定最佳阈值。由于PCA 2M D 方法易受光谱预处理和变量选择的

影响,本文PCA 2M D 处理过程依次为: (1) 原始光谱进行标准归一化处理, (2) 进行PCA (最大主因

子数为10)分析, (3) 评价10个主成分对3种不同牌号汽油的识别能力的影响, (4) 选择识别能力最

强的前3个主成分作为识别特征变量。

3　实验部分
3. 1　实验平台

本实验采用CCD 固定光路阵列检测器型近红外光谱分析仪 (北京英贤仪器实业有限公司制

造) [11 ] ,测定各汽油的N IR 光谱。光谱仪的探测器分为Si探测器和 InGaA s探测器2种,有效波长范

围为700—1100nm 和1100—1700nm。相关的数据分析软件均用M atlab7. 0编写。

3. 2　样本集

样本数据由中石化公司提供, Si探测器光谱仪采集的数据包括不同牌号的 655 个汽油样本,

InGaA s探测器光谱仪采集的数据包括不同牌号的338个汽油样本。样本集包括各汽油样本的原始

N IR 光谱数据与采用A STM 2CFR 标准方法研究测定的辛烷值指标。样本集分为3个类别: 90# 、93

# 、97# 汽油。为保证分类的公平合理,各牌号的训练集均由随机选取的30个标准样本组成,剩下

的样本作为测试集用于评估方法的有效性 (如表1所示)。
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表 1　样本数据集划分

样品类别 90# (个) 93# (个) 97# (个) 总计 (个)

700—1100nm
训练集 30 30 30 90

测试集 249 171 145 565

1100—1700nm
训练集 30 30 30 90

测试集 64 122 62 248

4　结果与分析
4. 1　数据预处理

由于不同样本测量时,光源强度差别以及仪器背景噪声或漂移等因素对检测信号的影响,通常

需要对测量的光谱数据进行预处理。光谱数据预处理方法包括矢量归一化 (SNV )以及多项式卷积

平滑等多种方法。通过对原始光谱进行一阶求导、二阶求导、多元散射校正、SNV 及多项式卷积平

滑等多种预处理方法比较,得出光谱采用SNV 以及一阶导数处理后,回归模型的相关系数最大,均

方残差最小。故本文对光谱数据均采用SNV 以及一阶导数预处理方法。

4. 2　光谱特征提取

在建模之前,首先对参与建模的光谱信息进行选择是一种有效的优化模型方法,对减少噪音信

号的影响、提高运算速率和模型的稳定性是有益的。又由于采用全谱计算时,计算量大而且过程繁

冗,有些光谱区域中样品光谱信息较弱,光谱与样品组成或性质间缺乏相关关系。因此,在光谱建模

过程中,需对波长点进行选择,删除那些对建模贡献小或有干扰作用的波长点,以达到优化模型的

目的。本文采取PCA 法对预处理后的光谱数据进行数据压缩和信息提取。图2为采用PCA 法对不

同牌号汽油训练集吸收光谱建模后的前3个主成分两两组合的得分图。

从图2中可以看出, PC1和PC2组合所包含的分类信息最丰富,类别分隔基本没有重叠区,可

以有效的分类出不同牌号的汽油。

4. 3　700—1100nm 波段和1100—1700nm 波段成品汽油分类结果

采用PCA 2M D 模式识别方法对预处理和特征提取后的训练集样品光谱,建立3种牌号 (90# 、

93# 和97# )汽油的识别校正模型。校正模型建立后,采用分类错误率作为判别模型好坏的指标。分

类错误率等于测试集一类样品判别错误的样品数占该类测试样品总数的百分比。分类错误率越低

代表分类效果越好。分别计算不同牌号汽油的测试样本在700—1100nm 波段和1100—1700nm 波

段的分类错误率 (如表2所示)。
表 2　700—1100nm 和 1100—1700nm 波段对汽油牌号的分类预测结果

分类错误率 (% ) 90# 93# 97#

700—1100nm 波段 17. 20 34. 32 12. 0

1100—1700nm 波段 12. 5 13. 93 12. 9

　　根据表2的结果,对比2个波段的分类错误率,可以看出使用1100—1700nm 波段光谱进行成品
汽油分类的结果,优于使用700—1100nm 波段光谱的分类结果。为了进一步验证表2的结果,另分
别取37个90# 、28个93# 、33个97# 成品汽油,在700—1100nm 和1100—1700nm 波段采用同样的
条件进行光谱测量、光谱预处理,仍然采用上面的识别模型进行判别。此时得出的预测结果如表3。

表 3　新测试集汽油牌号分类结果

分类错误率 (% ) 90# 93# 97#

700—1100nm 波段 0 39. 28 3. 03

1100—1700nm 波段 0 14. 28 3. 03
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图 2　采用PCA 法后训练集样本前 3个主成分两两得分组合图

　　表 3结果表明用同一批成品汽油光谱数据,在不同波段下进行模式识别分析, 1100—1700nm
波段的模式识别能力优于700—1100nm 波段,从而有力的验证了表2的结论。由于在管道中传输的
汽油混合界面是两两相互混合的,因此选择在1100—1700nm 波段采用PCA 2M D 方法分别两两建
立识别模型,即93# 和97# , 90# 和93# , 90# 和97# 组成的识别模型。选表1的样品组成训练集和
测试集。得到的结果如表4所示。表4说明当两两建模时, 90# 和93# 汽油容易混淆,较难识别。93

# 和97# 汽油或者是90# 和97# 汽油较容易区分。
表 4　1100—1700nm 波段两两建模的汽油牌号分类结果

分类错误率 (% )
90# 和93# 建模结果

90# 93#

93# 和97# 建模结果

93# 97#

90# 和97# 建模结果

90# 97#

1100—1700nm 波段 10. 9 7. 4 0 3 0 2. 4
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5　结论
本文针对不同牌号汽油顺序输送时界面难于区分的问题,建立了基于N IR 光谱的汽油牌号快

速识别算法,算法主要包括数据预处理、特征提取和分类建模3部分。文中主要采用PCA 2M D 模式

识别方法在 700—1100nm 和 1100—1700nm 光谱范围内分别建立成品汽油的定性检测模型,并对

这两种模型的识别能力进行了比较。实验结果表明:在1100—1700nm 波段进行模式识别的性能优

于700—1100nm 波段。为了降低汽油分类错误率,实现对管道中传输汽油混油界面的检测,建立通

用的校正模型,进一步的工作正在进行中。
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Abstract　T he near infrared spectro scopy of gaso line has been analyzed in o rder to research

the in terfaces of gaso line ( 90 # , 93 # , 97 # ) in p ipeline. T he p rincipal componen t analysis2

M ahalanob is D istance ( PCA 2M D ) pat tern recogn it ion m ethod is u sed acco rd ing to the basic

p rincip les of near2infrared spectro scopy. T he calib ra t ion models of th ree k inds of gaso line have

been bu ilt on 700—1100nm and 1100—1700nm spectra respect ively. T he resu lts show that the

classif ica t ion ab ility of model on 1100—1700nm range is bet ter than the model on 700—1100nm

spectrum. T he calib ra t ion m ethod can fu rther iden t ify the quality of gaso line.

Key words　P ipe L aying In terface D etect ion; PCA 2M D; Pat tern R ecogn it ion; Gaso line
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