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要
!

近年来!随着林纸一体化战略的推进!多使用混合原料制浆%而混合原料比例及成分含量的快速分

析难以实现已成为制约制浆工业发展的瓶颈%为解决此问题!以广泛使用的杨木
+

桉木混合原料为研究对象!

用傅里叶近红外光谱仪采集了
,!,

个不同比例的杨木
+

桉木混合样品和
!-

个单一杨木$桉木样品的近红外

光谱&用化学法测定其综纤维素$聚戊糖及
Y%53$6

木素含量%因主要化学成分含量的近红外光谱信息集中

于
IG--

"

<---0?

`,区间!对该区间的光谱数据进行平滑$标准正态变换和一阶导数的预处理!运用
@8.+

.N

算法建立了杨木含量与聚戊糖含量模型&对该区间数据进行平滑$标准正态变换和二阶导数预处理后结

合
@8..N

算法建立了综纤维素含量模型&对该区间数据进行平滑$多元信号校正和二阶导数预处理后结合

@8..N

算法建立了
Y%53$6

木素含量模型%杨木含量$综纤维素$聚戊糖$

Y%53$6

木素含量模型的预测均方

根误差分别为
,&")R

!

-&*)R

!

-&GIR

和
-&*FR

&绝对偏差范围分别为
`!&-,R

"

)&F<R

!

`-&F,R

"

-&"!R

!

-̀&F,R

"

,&-IR

!

-̀&IFR

"

-&F)R

%

<

种模型的性能总体上略优于传统偏最小二乘法所建的模

型且满足实际需求!可以用于工业生产%

关键词
!

近红外技术&

@8..N

算法&预处理&混合原料
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引
!

言

!!

基于制浆工业及林纸一体化现状!近年来我国推广运用

速生杨目与速生桉木混合制取化学机械浆%此举可缓解山

东$河南$广西等地的地区性单一纸浆原料需求!提高纸浆

质量!避免出现产能降低或混用低等级枝桠材等问题(

,

)

%但

在实际生产中!无法保证大批量原料处处混合均匀&且原料

因来源与贮存情况的不同!决定纸浆得率的综纤维素!提高

纸页结合强度的半纤维素!影响纸浆白度的木素等成分含量

不同&如按原定制浆工艺参数进行生产!将无法满足纸浆的

标准要求(

)

)

%传统化学分析手段较为繁琐!苯醇$硫酸$溴

化物$亚氯酸钠等污染性药品用量高!无法应用于现场且难

以确定原料混合情况%因此有必要实现杨木
+

桉木混合原料

的实时分析!以便在线调整用药量$电耗等参数!保证纸浆

合格率!确保生产稳定(

!

)

%

近红外光谱"

6/52+96̂252/73

(

/012$30$

(4

#目前不仅在农

林(

<

)

$医药(

*

)

$石化(

G

)等领域得到了较为普遍的应用!在常

见制浆原料的鉴定识别(

I

)

$物理性质研究(

"

)及特定化学成分

含量的测定(

F

)等方面发挥作用%本研究采集杨木和桉木混合

原料及杨木桉木单一原料的近红外光谱!结合样本外分析能

力强!多用于信息统计分析(

,-

)的
@8..N

算法建立材性分析

模型!实现对混合原料的树种比例及综纤维素$聚戊糖$

Y%53$6

木素等重要材性指标的分析预测%

,

!

实验部分

&'&

!

原料

选取制浆用混合杨木片!产地山东!由树龄
*

"

G

年的三

倍体毛白杨$欧美杨$意大利杨木片混合而成%选取制浆用

混合桉木片!采集自广西!由树龄
<

"

G

年的尾叶桉$尾巨桉

及蓝桉木片混合而成%两种样本树龄均符合制浆行业原料的



要求!将两种木片用粉碎机磨粉后过振动筛!截取
<-

"

G-

目

之间的木粉%待木粉水分含量稳定在
,)R

左右!且相隔
)<=

水分含量差不超过
-&,R

时!认为木粉水分含量已经充分平

衡%将杨木粉和桉木粉按人为设置的不同质量比例均匀混合

成
,!,

个样品!记为
.,

!其混合情况以混合样品中杨木的质

量分数表示!设定数据均匀分布在
-R

到
,--R

之间%另外选

取单一树种的三倍体毛白杨$欧美杨$意大利杨样本各
*

个

制作木粉样品!记杨木含量为
,--R

&选取单一树种的尾叶

桉$尾巨桉及蓝桉样品各
*

个制作木粉样品!记杨木含量为

-R

%以上
!-

个单一树种样品记为
.)

!

.)

配合
.,

作为训练

集!其作用在于极限情况的模拟!可以扩展模型的适用性%

此外!将单一树种样本制成木粉!按含量梯度设定比例混合

成
!)

个样品!记下其中杨木含量!记为
.!

%

.!

作为验证集!

考察模型对于各种复杂组成的杨木
+

桉木混合原料的分析能

力%

&':

!

光谱采集

用
C=/2?$c93=/2.09/619̂90

公司的
8615293

+

型傅里叶

近红外光谱仪采集所有样品
.,

!

.)

!

.!

的近红外光谱!设定

仪器参数如下'波数范围为
,----

"

<---0?

`,

&光谱重复

扫描次数为
G<

次&采样点为
,**I

个%采用置顶旋转测样方

式采集光谱!每个样品装样采集
*

次!取平均光谱数据以减

小测量时环境和装样造成的误差%

&'A

!

含量测定

记录训练集
,!,

个混合样品及
!-

个单一样品的杨木含

量!记录验证集
!)

个混合样品的杨木含量%用国标法测定训

练集验证集所有样品的成分含量%综纤维素含量的测定参照

SO

*

C)GII&,-

+

,FF*

&聚 戊 糖 含 量 的 测 定 按 照
SO

*

C

)GII&F

+

,FF<

&

Y%53$6

木素含量则由
SO

*

C)GII&"

+

,FF<

确定%

&'C

!

算法与分析
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"

1=/%/5315K3$%:1/3=296\5

;

/5673/%/019$6$

(

/25+

1$2

#算法由
C9K3=92569

提出!是一种处理具有复共线性数据

的有偏估计%该算法添加约束条件!令回归系数的绝对值和

"

@

,

范数#小于可调整的常数!并最小化残差平方和"

2/397:5%

3:?$̂3

i

:52/3

!

E..

#!从而将一些回归系数压缩为零!减少

不重要的相关特征或干扰!得到更准确的模型%

设有
2

个自变量
!

,

!

!

)

!-!

!

2

和因变量
8

!两者满足

线性关系

8

%$'

&

,

!

,

'

&

)

!

)

'

-

'

&

2

!

2

'0

"

,

#

其中
$

是常数项!

&

,

!

&

)

!-!

&

2

是回归系数!

0

是随机扰动

项%

设"

!

4,

!

!

4)

!-!

!

4

2

&

84

#!

4j,

!

)

!-!

(

!是自变量
!

,

!

!

)

!-!

!

2

的观测值!对其运用中心标准化!即'

&

(

4

%

,

84

%

-

!

&

(

4

%

,

!

4

6

%

-

!

&

(

4

%

,

!

)

4

6

%

,

!

6

%

,

!
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!-!

2

!记
&

%

"

&

,

!

&

)

!-!

&

2

#

C

%

对
@

,

范数进行惩罚!用
E..

的最小值加上罚函数来表

示

"

D

$

!

D

&

#

%

52

;

?96

&

(

4

%

,

"

84

/$/

&

2

6%

,

&

6

!

4

6

#

)

!

3:K

H

/011$

&

2

6%

,

O

&

6

O

$

'

"

)

#

!!

在式"

)

#中
'%

-

是约束常数%数据经过了中心标准化!

因此对任意约束常数
'%

-

!

$

都存在解D

$

j-

%同时!因为带

约束的优化能够转化为带罚函数的无约束优化!式"

)

#转化

为

D

&

"

@533$

#

%

52

;

?96

&

(

4

%

,

84

/

&

2

6%

,

&

6

!

4" #

6

)

'

1

&

2

6%

,

O

&

4. /

O

"

!

#

!!

其中
1

是惩罚系数%随着
1

值增加!最优解的
&

2

6%

,

O

&

4

O

项将减小!在此过程中一些自变量的系数将收缩为
-

!从而

实现高维变量集的降阶%通过对
@

,

范数的惩罚!

@8..N

算

法得以去除干扰项!筛选出负载信息更加密集!具有代表性

的自变量!同时模型拟合程度更好%式"

!

#中!每个
1

值都对

应唯一
@8..N

解!因而该算法建模的关键是最优调整参数

1

的确定(

,,

)

%通常用
V51%5K"&-

软件和交叉验证法拟合模

型!计算预测残差平方和"

(

2/79019$62/397:5%/22$23:?$̂

3

i

:52/3

!

TEA..

#或校正标准偏差"

2$$1?/563

i

:52//22$2$̂

02$33>5%97519$6

!

EV.AM#

#!其值最小时!

1

值最优!模型性

能最好%

&'G

!

模型评价标准

决定系数
+

)

>5%

通常用于确定预测模型的拟合程度%

+

)

>5%

越

趋近于
,

!往往显示预测值和实际测定值拟合程度越高!但

+

)

>5%

的大小常受到样品含量范围的制约%其计算公式如下

+

)

>5%

%

,

/

&

(

F

%

,

"

8F

!

?/53:2/7

/

8F

!

(

2/7901/7

#

)

&

(

F

%

,

"

8F

!

?/53:2/7

/

:

8?/53:2/7

#

)

!!

其中
(

是验证集样品数目!

8F

!

?/53:2/7

和
8F

!

(

2/7901/7

分别是验

证集中第
F

个样品的实际测定值和预测值!

:

8F

!

?/53:2/7

是验证集

全部样品测定值的均值%

!!

预测均方根误差"

2$$1?/563

i

:52//22$2$̂

(

2/79019$6

!

EV.AT

#可以反映所建模型对验证集的预测情况!

EV.AT

的值越低!预测精度越高!准确性就越好%其计算公式为

EV.AT

%

&

(

F

%

,

"

8F

!

?/53:2/7

/

84

!

(

2/7901/7

#

)

(

/槡 ,

!!

相对分析误差"

2/%519>/

(

/20/617/>9519$6

!

ETB

#是验证

集 标 准 偏 差 与
EV.AT

的 比 值!与
+

)

>5%

存 在
ETBj

,̀

"

,̀ E

)

>5%槡 #的关系%本研究尝试以样本含量范围与
EV+

.AT

的比值"

EAE

#代替
ETB

!

EAE

通过样本含量范围对

EA.AT

进行标准化!通常
EAE

值越高越好!但当样本含量

范围较广或过窄时!其值与
ETB

值同样!将失去评价的准确

性%

绝对偏差"

5K3$%:1/7/>9519$6

!

8B

#是预测值与实际测定

值两者的差!其范围取决于单次预测误差的上限及下限%制

浆工业中!其范围小于实验允许误差范围
!

倍以内!可以用

,-<)

第
"

期
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

光谱学与光谱分析



作较精确的分析%高于误差范围
!

倍则用于非精确测定或筛

选%最后通过偏移值"

O953

#!即绝对偏差代数和的平均值!

反映样品分析过程中的系统误差%

)

!

结果与讨论

:'&

!

测定值的分布

训练集和验证集样品的混合比例"以杨木含量表示#及化

学成分含量情况如表
,

所示!其中杨木含量在训练集的
.,

部分和验证集
.!

中均匀分布!在训练集
.)

部分中!或为
-

或为
,--R

!其目的在于更好的确定工业生产中处于极端状

况"某次进样全部为杨木或桉木#时的分析能力%训练集
.,

部分综纤维素含量在
I*&<!R

"

",&**R

之间!验证集
.!

综

纤维素含量在
I*&G-R

"

",&!*R

之间!均包含在训练集
.)

中单一树种综纤维素含量范围内%

.,

中聚戊糖含量范围为

)<&-FR

"

!-&G*R

!

.!

中聚戊糖含量范围为
)<&-,R

"

!-&G)R

!包含在
.)

样品的聚戊糖含量范围内%

.,

中
Y%53$6

木素含量范围为
,I&")R

"

)G&<"R

!

.!

中
Y%53$6

木素含量

范围为
,I&FFR

"

)G&*,R

!同样包含在
.)

样品的
Y%53$6

木

素含量范围内%总体上训练集
.,

混合样品和训练集
.)

单一

样品涵盖了杨木
+

桉木混合原料可能遇到的实际混合情况!

由此可以建立实用性较强的模型%

表
&

!

样品含量分布情况#

`

$

K0=9.&

!

<5>1.>1B)213)=41)5>5620/

?

9.2

"

`

#

成分

训练集 验证集

混合样品
.,

"

,!,

个# 单一样品
.)

"

!-

个# 混合样品
.!

"

!)

个#

含量范围 平均值 中位数 标准差 含量范围 平均值 中位数 标准差 含量范围 平均值 中位数 标准差

杨木
-

"

,-- <F&I, *-&-) )"&F, -

或
,-- *-&-- *-&-- *-&"* -

"

,-- <"&G) <G&GG )F&I*

综纤维素
I*&<!

"

",&** I"&!G I"&!F ,&"F I*&),

"

",&G- I"&*) I"&I- ,&F" I*&G-

"

",&!* I"&** I"&<" ,&G"

聚戊糖
)<&-F

"

!-&G* )I&G) )I&I" )&-< )!&I)

"

!-&"< )I&<F )I&G, )&,, )<&-,

"

!-&G) )G&"I )G&G< ,&F<

Y%53$6

木素
,I&")

"

)G&<" ),&"G ))&,I )&IF ,I&"-

"

)G&GF ),&!< ),&F* )&"! ,I&FF

"

)G&*, ))&,- ),&"- )&G"

:':

!

样品的近红外光谱

温度"

)-k-&*

#

a

时采集的训练集近红外光谱如图
,

所

示!

!

轴为波数!

8

轴表示吸光度%训练集中无论是
.,

混合

样品还是
.)

单一样品谱图均相似!难以区分%其原因一是

木材原料成分复杂!除了含有纤维素聚戊糖等多糖类物质$

木素等芳香族化合物!还含有树脂$单宁$色素及矿物质等

成分&二是光谱带重叠干扰严重%而综纤维素"纤维素和聚

戊糖的总和#!聚戊糖!

Y%53$6

木素等主要化学成分信息集

中于
IG--

"

<---0?

`,之间(

,)

)

!为了降低无关信息的影响!

选取
IG--

"

<---0?

`,区间的光谱经预处理后建模%

图
&

!

样品的近红外光谱

()

*

'&

!

K-.>.03)>6303.B2

?

.,1305620/

?

9.2

:'A

!

光谱预处理及模型的建立

尝试通过平滑$一阶导数$二阶导数$标准正态变换

"

315675276$2?5%>52951/

!

.'#

#和多元信号校正"

?:%19

(

905+

19>/30511/20$22/019$6

!

V.M

#等方法预处理光谱!其中信号

平滑用于降低噪声干扰!导数处理用以消除基线和背景干

扰!

.'#

或
V.M

用以消除木粉颗粒大小不均匀导致的非特

异性散射的影响%按表
)

设置
F

种预处理方式!并以不经预

处理的方式作为比对%分别预处理
IG--

"

<---0?

`,区间的

训练集光谱数据!并导入
V51%5K"&-

中%同时加载
@8..N

算法及训练集测定值!运用留一法"

%/5>/+$6/+$:1?/1=$7

#进

行交叉验证建立模型!即每次从训练集共
,G,

个样品中留
,

个样品作为预测对象!其他样品用于建模并预测该样品!不

断重复上述流程!最终训练集的每个样品均被预测
,

次且用

于建模
,G-

次%当杨木$综纤维素$聚戊糖$

Y%53$6

木素模

型
EV.AM#

值最小时!模型性能最好!此时的为最优调整

参数%表
)

记录了
,-

种预处理条件下的近红外光谱建模效

果!其中未经预处理的原始光谱建立的模型!

+

)

0>

和
EV+

.AM#

值均为最差%光谱数据经过平滑!

.'#

和一阶导数的

方法预处理后所建杨木含量模型有着最低的
EV.AM#

,&GGR

!模型最优调整参数为
,)&FG

&经过平滑!

.'#

和二

阶导数方法预处理后所建综纤维素模型
EV.AM#

最低!为

-&<<R

!其最优调整参数为
)<&,!

&经过平滑!

.'#

和一阶

导数 预 处 理 后 建 立 的 聚 戊 糖 模 型
EV.AM#

最 低!为

-&*<R

!模型最优调整参数值为
,G&-<

&经过平滑!

V.M

和

二阶导数预处理后所建
Y%53$6

木素模型
EV.AM#

最低!为

-&<FR

!最优调整参数
1

为
F&",

%

<

个最优模型的
+

)

0>

较大!

相关性好%

:'C

!

独立验证

以验证集中
!)

个混合样品对
<

种最优模型进行独立验

证从而确定模型性能!预测值和实验测定值见表
!

!两者分

别作为纵坐标和横坐标!得到散点图
)

!可以描述模型的预

测情况%

<

个模型的偏移值分别是
-&,,*-R

!

-̀&--,FR

!

)-<)
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表
:

!

预处理方法选择与模型参数

K0=9.:

!

@3.

?

35,.22)>

*

/.1-5B2.9.,1)5>0>B/5B.9

?

030/.1.32

预处理方法
杨木含量 综纤维素 聚戊糖

Y%53$6

木素

+

)

0>

EV.AM#

*

R +

)

0>

EV.AM#

*

R +

)

0>

EV.AM#

*

R +

)

0>

EV.AM#

*

R

无
-&FFG< ,&FI -&F,*G -&*) -&F-,< -&G* -&FG-F -&*F

平滑
-&FFGI ,&"F -&F),* -&*, -&F,-* -&G) -&FG,) -&*"

平滑
D.'# -&FFI! ,&I, -&F)IG -&<F -&F,<F -&G, -&FG<G -&*G

平滑
DV.M -&FFI- ,&", -&F)*I -&<F -&F,*G -&G, -&FG*, -&**

平滑
D

一阶导数
-&FFG" ,&"* -&F!)- -&<I -&F),) -&*F -&FG), -&*"

平滑
D

二阶导数
-&FFGI ,&"" -&F)<! -&*- -&F,!< -&G, -&FGG" -&*<

平滑
D.'#D

一阶导数
-&FFI* ,&GG -&F,F< -&*, -&F!)! -&*< -&FI-< -&*,

平滑
D.'#D

二阶导数
-&FFI< ,&GF -&F<-! -&<< -&F)G, -&*I -&FGI< -&*<

平滑
DV.MD

一阶导数
-&FFI, ,&IG -&F!<, -&<G -&F)!F -&*" -&FI-< -&*,

平滑
DV.MD

二阶导数
-&FFI! ,&I) -&F!-! -&<" -&F),G -&*" -&FI)< -&<F

表
A

!

模型的测定值与预测值

K0=9.A

!

N.0243.B0>B

?

3.B),1.B8094.256/5B.92

验证集
杨木含量*

R

综纤维素*
R

聚戊糖*
R Y%53$6

木素*
R

预测值 测定值
8B

预测值 测定值
8B

预测值 测定值
8B

预测值 测定值
8B

, ,&)! - ,&)! "-&IG ",&,) -̀&!G !-&"" !-&-I -&", )G&)" )G&*, -̀&)!

) *&-, <&*! -&<" ",&"< ",&!* -&<F )F&F" !-&G) -̀&G< )G&I" )G&,! -&G*

! ,-&"G I&F) )&F< ",&-< "-&*! -&*, !-&"" !-&,G -&I) )G&") )*&F -&F)

< ,-&!F ,,&I ,̀&!, IF&)< IF&FG -̀&I) )F&<F )F&<" -&-, )*&G* )*&*, -&,<

* ,<&I" ,!&-* ,&I! I"&<* I"&<" -̀&-! !-&*" )F&*, ,&-I )*&<F )<&I! -&IG

G ,G&,< ,G&-" -&-G I"&)) I"&, -&,) )"&,< )"&I! -̀&*F )*&,G )*&-" -&-"

I )-&"I ,"&<F )&!" IF&"! IF&)" -&** )I&G* )"&!) -̀&GI )<&FF )<&FF -

" )-&G" ),&I! ,̀&-* IG&-I IG&<< -̀&!I )"&!I )"&-* -&!) )!&<< )!&I" -̀&!<

F )<&)) )<&G -̀&!" "-&FG "-&I, -&)* )I&)* )I&F -̀&G* )<&<* )<&G) -̀&,I

,- )G&-< )"&F< )̀&F IF&)) I"&!F -&"! )"&G) )I&F* -&GI )<&IG )<&) -&*G

,, !,&"< !-&!G ,&<" IG&GF II&G -̀&F, )G&FI )I&)" -̀&!, ),&FG ))&I* -̀&IF

,) !I&<! !<&", )&G) II&-* II&!F -̀&!< )"&)G )I&*) -&I< ),&II )-&FG -&",

,! !G&)! !G&< -̀&,I I"&!) I"&F" -̀&GG )"&I )F&G, -̀&F, ))&G, )!&!< -̀&I!

,< !I&IF !F&)* ,̀&<G "-&"* "-&*G -&)F )I&)< )G&" -&<< )!&<< )!&,F -&)*

,* !"&I <,&I, !̀&-, IG&<) I*&"< -&*" )I&) )G&I< -&<G )!&)" ))&GI -&G,

,G <I&,, <*&-! )&-" IG&*< IG&FF -̀&<* )I&)) )G&*! -&GF ),&* ))&) -̀&I

,I <*&F! <"&)F )̀&!G II&I, II&!" -&!! )I&-F )I&<, -̀&!) ),&,F ),&"* -̀&GG

," *,&* *,&<* -&-* I"&") I"&) -&G) )*&!" )*&," -&) ),&)! ),&I< -̀&*,

,F *<&-G ** -̀&F< II&"" I"&<I -̀&*F )<&*, )<&GG -̀&,* )*&)F )<&F, -&!"

)- *I&-* *I&F) -̀&"I "-&), "-&G* -̀&<< )<&) )*&-) -̀&") )-&<" ),&)* -̀&II

), *F&*< G,&IF )̀&)* I"&-) II&<) -&G )I&)I )G&!I -&F ),&)F )-&G< -&G*

)) G*&!! G<&!) ,&-, IF&<! IF&!* -&-" )*&-" )*&F* -̀&"I ))&)) ),&!F -&"!

)! GI&") GI&-G -&IG IF&<F IF&F, -̀&<) )<&** )*&!< -̀&IF ,"&* ,"&I) -̀&))

)< GF&,F I,&"! )̀&G< I"&," I"&F, -̀&I! )!&F, )<&IF -̀&"" ,"&-F ,"&<" -̀&!F

)* IG&F* I*&*< ,&<, ",&!G "-&I< -&G) )*&< )*&-G -&!< )-&)* ,F&*G -&GF

)G ",&,, I"&G )&*, IF&G IF&F -̀&! )<&,) )<&F) -̀&" ,"&<I ,F&-! -̀&*G

)I "<&G ")&", ,&IF II&<" IG&I! -&I* )*&) )<&I! -&<I ,F&<* )-&,* -̀&I

)" ")&FG "*&IF )̀&"! I*&!< I*&G -̀&)G )*&*I )*&I -̀&,! ,F&*< ,F&! -&)<

)F "F&GG "F&! -&!G I"&G< I"&F) -̀&)" )G&"" )G&-! -&"* ,"&-! ,"&G) -̀&*F

!- F*&!, F!&,) )&,F IG&!G IG&-< -&!) )!&!" )<&-, -̀&G! ,I&!< ,I&FF -̀&G*

!, FF&"I F"&<I ,&< IG&I, IG&)! -&<" )*&I )*&,G -&*< ,F&,! ,"&I, -&<)

!) FF&!I ,-- -̀&G! IG&"F II&*, -̀&G) )!&<< )<&!* -̀&F, ,F&-< ,"&)G -&I"

!-<)
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图
:

!

测定值
7

预测值散点图

"

5

#'杨木&"

K

#'综纤维素&"

0

#'聚戊糖&"

7

#'

Y%53$6

木素

()

*

':

!

K-.2,011.3B)0

*

30/56/.0243.B8094.20>B

?

3.B),1.B8094.2

"

5

#'

T$

(

%52

&"

K

#'

Q$%$0/%%:%$3/

&"

0

#'

T/61$356

&"

7

#'

Y%53$6%9

;

696

-̀&-)G!R

及
-&-)!"R

!其中杨木含量模型存在偏移!散

点分布在
<*[

线左侧较多!导致预测的结果偏高%综纤维素

模型较稳定!不存在明显的偏移!预测结果基本没有受到外

界影响%聚戊糖模型$

Y%53$6

木素模型则存在少量偏移%

!!

为确定
@8..N

算法与常见计量学方法在建模精度方面

存在的差异!在
V51%5K

中加载偏最小二乘法"

(

52195%%/531

3

i

:52/3

!

T@.

#运算程序!建立四种
T@.

模型并用以预测
.!

样品!两种方法的模型参数见表
<

%杨木含量
@8..N

模型和

T@.

模型的
EV.AT

值分别为
,&")R

和
,&FGR

!

8B

范围分

别为
!̀&-,R

"

)&F<R

和
!̀&,"R

"

!&))R

%综纤维素含量

@8..N

模型和
T@.

模型的的
EV.AT

值分别为
-&*)R

和

-&*IR

!

8B

范围分别为
-̀&F,R

"

-&"!R

和
`-&FGR

"

-&F-R

%可见
@8..N

法用于混合原料中杨木含量测定及综

纤维素分析优于
T@.

法%聚戊糖含量
@8..N

模型和
T@.

模

型的
EV.AT

值分别为
-&GIR

和
-&G<R

!

8B

范围分别为

-̀&F,R

"

,&-IR

和
`-&""R

"

,&--R

!用于聚戊糖分析

T@.

法略优于
@8..N

法%

Y%53$6

木素含量
@8..N

模型和

T@.

模型的
EV.AT

值分别为
-&*FR

和
-&G"R

!

8B

分别为

-̀&IFR

"

-&F)R

和
`,&-*R

"

-&"!R

!

8B

范围相近!但

@8..N

模型的
EV.AT

值显然更小!

@8..N

法在
Y%53$6

木

素分析方面也优于
T@.

法%可见
@8..N

法用于制浆混合原

料的分析除了提供更多思路!其精确度也比传统方法有了一

定的提升%

表
C

!

!;++$

模型评价与对比

K0=9.C

!

K-..809401)5>561-./5B.92=

E

!;++$

含量
@8..N

法 偏最小二乘法"

T@.

#

+

)

>5%

EV.AT

*

R EAE 8B

*

R +

)

>5%

EV.AT

*

R EAE 8B

*

R

杨木
-&FFG! ,&") *<&F* !̀&-,

"

)&F< -&FF*I ,&FG *,&-< !̀&,"

"

!&))

综纤维素
-&F-<I -&*) ,,&-I -̀&F,

"

-&"! -&""<I -&*I ,-&-G -̀&FG

"

-&F-

聚戊糖
-&"",- -&GI F&"" -̀&F,

"

,&-I -&"F)" -&G< ,-&<, -̀&""

"

,&--

Y%53$6

木素
-&F*," -&*F ,<&<< -̀&IF

"

-&F) -&F!G! -&G" ,)&*" ,̀&-*

"

-&"!

<-<)
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!!

制浆工业中!混合原料中混合比例分析研究很少!因而

没有行业标准&综纤维素$聚戊糖$

Y%53$6

木素的化学分析

标准规定!单次实验误差分别不超过
k-&<R

!

k-&<R

和
k

-&)R

%综纤维素模型
8B

范围和聚戊糖模型
8B

范围均在
!

倍单次实验误差以内!因此
@8..N

算法所建的综纤维素$

聚戊糖模型可以用于较精确的定量成分分析&而
@8..N

法

建立的
Y%53$6

木素模型
8B

范围高于
!

倍单次实验误差!模

型适合用于非精确性的定性分析或筛选%

!

!

结
!

论

!!

采集杨木
+

桉木混合样品及单一杨木$桉木样品的近红

外光谱!取
IG--

"

<---0?

`,波段的光谱数据!通过
@8.+

.N

算法选择了预处理方式并建立了杨木含量$综纤维素$

聚戊糖$

Y%53$6

木素模型!模型的最优调整参数分别为

,)&FG

!

)<&,!

!

,G&-<

和
F&",

%

<

个模型的
+

)

>5%

值分别为

-&FFG!

!

-&F-<I

!

-&"",-

和
-&F*,"

!

EV.AT

值分别为

,&")R

!

-&*)R

!

-&GIR

和
-&*FR

!

EAE

值分别为
*<&F*

!

,,&-I

!

F&""

和
,<&<<

!绝对偏差范围分别为
`!&-,R

"

)&F<R

!

`-&F,R

"

-&"!R

!

`-&F,R

"

,&-IR

!

`-&IFR

"

-&F)R

%模型性能总体上优于用传统
T@.

法建立的模型!

其中综纤维素模型和聚戊糖模型可用于较精确的成分分析!

Y%53$6

木素模型适用于定性分析或筛选%本研究首次针对混

合纸浆原料进行分析!样品覆盖面较广!对其中混合比例进

行了定量预测!适用于制浆生产线上的混合度检测及原料质

检!这在制浆工业生产中有较为实际的意义%
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= Â 9̂09/61T2$0/3396

;

567 ]19%9b519$6$̂ c$2/312

4

E/3$:20/3

!

'56

H

96

;

c$2/312

4

]69>/2391

4

!

'56

H

96

;!

),--!I

!

M=965

!JM$%%/

;

/$̂ @9

;

=1P67:312

4

.09/60/567A6

;

96//296

;

!

'56

H

96

;

c$2/312

4

]69>/2391

4

!

'56

H

96

;!

),--!I

!

M=965

;=2130,1

!

P62/0/61

4

/523

!

L91=1=/57>560/$̂ $̂2/31567

(

5

(

/2961/

;

2519$631251/

;4

!

L/$̂1/6:3/?9e/725L?51/295%3

(

:%

(

96

;

J

P19379̂̂90:%11$2/5%9b/1=/25

(

97565%

4

393$̂ ?9e96

;

7/

;

2//5670=/?905%0$?

(

$3919$60$61/61$̂25L?51/295%3

!

L=90==53K/0$?/

1=/K$11%/6/0\0$631259613$̂

(

:%

(

96

;

967:312

4

7/>/%$

(

?/61JP6$27/21$3$%>/1=93

(

2$K%/?

!

1=/2/3/520=0=$3/1=/L97/%

4

:3/7

(

$

(

%52+/:05%

4(

1:3L$$7?9e/725L?51/295%35331:7

4

$K

H

/01

!

1=/6/5296̂252/73

(

/012:?3$̂,!,

(

$

(

%52+/:05%

4(

1:3L$$735?

(

%/3

L=90=

(

$

(

%520$61/61L535219̂9095%%

4

0$612$%%/7567!-396

;

%/

(

$

(

%52567/:05%

4(

1:3L$$735?

(

%/3L/2/0$%%/01/7L91=c$:29/2

6/5296̂252/73

(

/012$?/1/2

!

1=/61=/0$61/61$̂ =$%$0/%%:%$3/

!

(

/61$356567Y%53$6%9

;

696L53?/53:2/7K

4

0=/?905%?/1=$73J

C=/6/52+96̂252/73

(

/0125$̂1=/3/?5

H

$20=/?905%0$?

(

$6/61352/0$60/61251/7961=/IG--

"

<---0?

`,

961/2>5%JC=/?$7/%$̂

(

$

(

%520$61/615671=/?$7/%$̂

(

/61$3560$61/61L/2//315K%93=/7K

4

@8..N

"

1=/%/5315K3$%:1/3=296\5

;

/5673/%/019$6$

(

/25+

1$2

#

5%

;

$291=?0$?K96/7L91=3

(

/0125%7515$̂IG--

"

<---0?

`,

L=90=L53

(

2/12/51/7K

4

3?$$1=96

;

!

315675276$2?5%>52951/

567̂92317/29>519>/JC=/=$%$0/%%:%$3/0$61/61?$7/%L53/315K%93=/7L91=@8..N5%

;

$291=?0$?K96/7L91=35?/256

;

/$̂3

(

/0+

125%7515L=90=L53

(

2/12/51/7K

4

3?$$1=96

;

!

315675276$2?5%>52951/5673/0$677/29>519>/JC=/Y%53$6%9

;

6960$61/61?$7/%

L537/>/%$

(

/7L91=1=/35?/5%

;

$291=?

!

1=/35?/256

;

/$̂3

(

/0125%7515L91=1=/

(

2/12/51?/61$̂3?$$1=96

;

!

?:%19

(

90519>/3051+

1/20$22/019$65673/0$677/29>519>/JT$

(

%520$61/61

!

=$%$0/%%:%$3/

!

(

/61$356567Y%53$6%9

;

696?$7/%3=5>/2$$1?/563

i

:52//2+

2$2$̂

(

2/79019$6$̂,&")R

!

-&*)R

!

-&GIR567-&*FR2/3

(

/019>/%

4

J8K3$%:1/7/>9519$6

"

8B

#

256

;

/L/2/ !̀&-,R

"

)&F<R

!

-̀&F,R

"

-&"!R

!

-̀&F,R

"

,&-IR

!

-̀&IFR

"

-&F)RJC=/?$7/%3=5>/

;

$$7

(

/2̂$2?560/K/11/21=561=/1257919$65%

(

52+

195%%/5313

i

:52/3?$7/%31=51056K/5

((

%9/796501:5%967:31295%

(

2$7:019$6J

T.

E

F53B2

!

'/52+96̂252/73

(

/012$30$

(4

1/0=6$%$

;4

&

@8..N5%

;

$291=?

&

T2/12/51?/61

&

V9e/725L?51/295%3

"

E/0/9>/78:

;

J)I

!

)-,I

&

500/

(

1/7U56J,*

!

)-,"

#

!!

"

M$22/3

(

$6796

;

5:1=$2

G-<)

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
!"

卷




