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污水再生利用是解决水资源短缺问题的有效对策"纳滤技术由于能够生产高质量的再生水!成为

污水深度处理#再生利用的有效方法之一"然而!在纳滤过程中存在复杂的#动态的膜污染现象!会导致产

水通量#产水质量下降等问题"研究膜污染动态发展的行为!对于膜污染的分阶段针对性控制具有重要意

义"有机物是污染层动态发展过程的重要指示性成分!红外光谱是表征污染层发展过程中表面有机物官能

团变化情况的重要手段"但由于红外光谱中峰的数量多!系列样品之间峰强度的差别较小%尤其是当膜污染

过程中的采样间隔较小时&!利用直观观察不易甄别不同样品间的谱图差异及其变化趋势!在此水平上难以

对膜污染阶段进行准确识别#对各阶段特征进行有说服力的分类概括"为探索膜污染的动态发展过程!本研

究将傅里叶变换红外光谱与统计学聚类分析相结合!对膜污染过程中不同时间点的膜样本进行红外光谱分

析!再对红外光谱数据进行一系列预处理和系统聚类分析!从而客观解读膜污染动态发展过程中系列样品

红外光谱分阶段变化规律"考虑到类别间距离度量方法#红外吸收峰强度标准化#峰之间自相关性#峰与样

本之间交互作用等因素的影响!研究采用对应分析对红外数据进行预处理!提取各样本在主要维度上的得

分!随后基于标准化欧式距离对各样本进行聚类"在为期一个月的城市污水深度处理纳滤试验过程中!由于

污染物在膜表面累积!纳滤膜发生了较为严重的污染"通过对
,!

个不同时间点的膜样本进行红外光谱聚类

发现!膜污染可清晰划分为如下阶段'空白膜#阶段
+
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采用红外聚类!得到膜表面
\

射线光电子能谱%

\Q-

&和三磷酸腺苷%

7XQ

&含量分析等方法的交互验证"结

果表明!随着膜污染的发展!膜表面有机物成分与共存微生物量发生协同变化!各阶段大致特征为'阶段
+

各类有机污染物初步覆盖!微生物开始富集$阶段
$

多糖类污染物比例上升!微生物的富集趋于稳定$阶段

#

整体污染趋于成熟!有机污染物氢键特征更加明显"该研究通过对红外数据进行聚类分析!能够灵敏地探

测各红外图谱之间的差别!有助于对红外光谱规律的深度挖掘!为膜污染阶段的识别和划分提供了一种客

观#自动#可量化的辅助性方法!并且有助于归纳出不同阶段的污染层特征!可作为膜污染时序特征的侦查

手段"此外!除了膜污染的研究!在材料#吸附等领域!只要有一系列变化的红外光谱!均可尝试采用红外

光谱聚类分析方法!获取基于红外特征的定类信息或分阶段规律"
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污水再生利用是解决水资源短缺问题的有效对策"纳滤

技术由于能够产生高质量的出水!广泛应用于水处理领

域(

,*#

)

!是污水再生利用的有效方法之一"但在应用过程中!

纳滤膜污染会导致膜通量和产水质量下降等问题!限制了纳

滤工艺的广泛应用(

!*=

)

"膜污染是一个复杂的#动态的过程!

污水中的无机物#有机物和微生物均可能参与膜表面污染层

的形成"污染层的动态发展涉及不同阶段!膜污染的主要作

用机理由初始阶段的污染物
*

膜之间相互作用!逐渐演变为

后续阶段的污染物
*

污染物之间相互作用(

B

)

"膜污染动态发

展过程的研究对于解析膜污染的机理非常重要!而目前系

统#全面地解析纳滤膜污染动态发展过程的研究仍然较少"



WH45

等(

@

)的研究发现!在膜污染的不同阶段!污染物组成

比例变化明显'在初始阶段%数小时&!膜表面的优势污染物

为腐殖酸$在中间阶段%数天&!优势污染物为多糖$在生物

膜形成阶段%数周&!优势污染物则为蛋白质"但在其研究中

膜污染阶段的时间划分主要是通过直观判断!缺乏科学充分

的划分依据"对膜污染阶段进行客观#自动#可量化的划分

与识别!对于纳滤膜污染动态过程的系统研究非常重要"

有机物是膜污染的重要成分!不仅来源于污水混合液!

随膜污染过程在膜表面不断富集!而且可通过污染层中微生

物的二次代谢发生成分和性质上的演变!这使得有机物成为

污染层动态发展过程的重要指示性成分(

C*D

)

"红外光谱由于

能够表征污染层表面有机物的官能团情况!并且具有灵敏度

高#分辨率高#扫描速度快#对样品无破坏性等优点!是普

遍使用的有机污染物分析手段(

@

!

"*,+

)

"在膜污染发展过程中!

膜表面污染物组成的变化使得红外光谱发生变化!会导致新

峰的出现!或一些峰被覆盖!从而能够进行污染层有机物成

分动态变化的研究"但由于红外光谱中峰的数量多!系列样

品之间峰强度的差异较小%尤其是当膜污染过程中的采样间

隔较小时&!利用直观观察不易甄别不同样品间的谱图差异

及其变化趋势!在此水平上难以对膜污染阶段进行准确识

别#对各阶段特征进行有说服力的分类概括"

目前已有研究将红外光谱和统计学聚类分析结合!利用

聚类分析较为灵敏地探测出不同样品之间红外图谱的差别"

该种方法已在药品#食品等领域的分类和源谱的解析等方面

有所应用(

,,*,#

)

"例如!徐永群等(

,,

)以赤芍的红外指纹图谱为

依据!对来自
,D

个产地的赤芍进行聚类分析!分类结果具有

明确的物理意义!并且与地理位置有较明显的对应关系!可

作为对赤芍药材质量评价的辅助方法"然而目前几乎没有研

究将红外光谱和聚类分析相结合的方法应用于膜污染相关的

研究领域"

本研究以傅里叶变换红外光谱的聚类分析为基础方法!

以主成分分析#对应分析等多元统计学方法为辅助性优化手

段!对纳滤膜污染层的系列红外光谱进行解析!从而挖掘膜

污染的动态发展规律"数据处理过程中考虑到数据标准化#

距离度量方法#峰之间的自相关性#样本之间的交互作用等

可能对结果产生的影响!不断改进聚类分析方法!最终实现

了利用该方法进行纳滤膜污染阶段的划分!从红外光谱的角

度为膜污染发展研究提供了额外信息!从而为分阶段针对性

的膜污染精细控制策略提供支持"除膜污染研究外!这种方

法对于其他领域的系列红外光谱样品数据的解析也能具备一

定的参考意义"
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膜污染试验

采用聚酰胺复合纳滤膜%

O9!+

!北京碧水源&进行膜污

染试验!膜孔径
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!透水系数为%
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L,

"采用恒压错流过滤的模式在室温条件下运

行纳滤装置!原水为某城市污水处理厂的微滤膜出水!总有

机碳%
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L,

"纳滤过程中跨膜压差维持为
+'B

YQ4

!膜表面错流速率为
,#/E

.
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L,

!初始膜通量为
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"通过
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定律计算膜过滤阻力

"
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为膜过滤阻力%

E

L,

&!

%

;

为跨膜压差%
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为

水的粘度%
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.
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为膜通量%
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在
!+6

的运行过程中!先后采取
,#

个不同时间点的污

染膜样品!采样时间点分别为
!

!

@

和
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!及
,

!
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和
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"污染纳滤膜样品经过干燥后!进行红外

光谱测定及其他理化#生化性质表征"
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!

仪器及参数

膜样品的红外光谱测量采用美国
XH.1E%(8/%&.0

公司

的
(8/%&.0BC++

衰减全反射傅里叶变换红外光谱%

400.5;40.6

0%04&1.T&./045/.*9%;18.1 01452T%1E 85T141.6 2

)

./01%2/%
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!

7X?*9XR?

&仪器!分辨率为
=/E

L,

!扫描范围
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"
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"

\

射线光电子能谱分析%

\*14

3)

H%0%.&./01%52

)

./01%2*
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!

\Q-

&采用美国
XH.1E%982H.1J2/4&4:#B+\8

型电子能

谱仪!用于测定污染层中的元素组成和键合情况(

=

)

"三磷酸

腺苷%

46.5%285.018

)

H%2

)

H40.

!

7XQ

&的荧光检测采用
N4/X8*

0.1*I&%
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Y8/1%:84&S.&&$84:8&80

3
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G
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&试剂盒!

用于表征污染层中的生物学特性(

,!

)

"

$)A

!

数据分析

红外吸收%峰强度&的数据呈现在以膜污染时间和红外波

数张开的二维表格中!运用
-Q--,@'+

软件对数据进行聚类

分析#主成分分析以及对应分析"

#

!

结果与讨论
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!

膜污染概况

纳滤膜运行过程中膜过滤通量和阻力的变化情况如图
,

所示"膜通量和阻力是膜污染情况的外在直观体现"经过
!+

6

的运行!膜通量下降了
!!_

!可见由于污染物在膜表面累

积!纳滤膜发生了较为严重的污染"在这
!+6

中!膜污染经

历了由轻到重的过程!但是由于膜通量的下降速率及阻力的

图
$

!

纳滤膜过滤通量和阻力随时间的变化
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上升速率没有明显的变化!仅根据图
,

曲线难以直接辨别膜

污染的不同阶段!更是无从概括膜污染的分阶段特征"为

此!红外光谱有望为污染层化学性质的变化提供重要参考信

息"

3)3

!

污染膜的红外光谱

不同污染时间的纳滤膜样品的傅里叶变换红外光谱如图

#

所示"膜样品红外光谱的吸收峰主要集中在
B@+

"

,C@+

/E

L,之间!可以看出污染膜样品与空白膜有明显区别!

,+B+

和
,C=+/E

L,附近的吸收峰差异尤其明显!很可能是空白膜

上聚酰胺的特征峰(

,=

)

"但是在不同的污染膜样品之间!红外

图谱的差别则较为细微!难以通过肉眼观察准确区分"随着

污染时间的延长!

,#=+

和
,="+/E

L,附近的峰值存在一定

的衰减趋势%与时间显著相关!

-

)

.41E45

相关系数分别为

L+'D"@

和
L+'",#

&!有可能对应腐殖酸的吸收峰(

,B

)

!但仍

然很难据此区分膜污染的特征阶段"红外光谱信息的进一步

挖掘!可通过聚类分析等多元统计分析方法进行尝试"

图
3

!

不同污染时间纳滤膜样品的红外光谱
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红外光谱聚类分析结果

在存在多个样本和多个变量的情况下!聚类分析能够根

据样本特点!将样本概括为若干类别!以样本与样本之间的

距离%或相似性&作为聚类的依据!距离最近的优先聚为一

类"本研究以不同时间的污染膜作为样本!以不同波数下的

红外吸收作为变量!对红外数据进行聚类分析"

#'!',

!

样本间距离的度量

欧式距离是度量样本之间距离的常用指标!第
%

个样本

和第
<

个样本之间的欧式距离表达为

-

%

<

%

J;

&

#

(

&

@

8

#

,

%

0

%8

'

0

<

8

&

#

)

,

*

#

%

#

&

式%

#

&中
0

%8

是指第
%

个样本在第
8

个波数下的红外吸收!每

个样本的红外图谱由
@

个波数来描述"式%

#

&表示的即为
@

维空间中两个点的欧式距离"本研究中!原始的红外数据共

有
,="!@

个波数值!即
@

为
,="!@

"利用红外的原始数据!

首先计算在
,="!@

维空间中!不同时间的污染膜样品与空白

样品%未污染膜&之间的欧式距离!初步查看膜污染红外特征

随时间变化的大致规律!如图
!

所示"从图中可见!不同样

品之间表现出一定的变化趋势"除空白膜外!

!H

"

D6

的膜

样品较为接近!

,+

"

!+6

的样品较为接近!而
D

"

,+6

之间

似乎存在膜污染阶段的大致分界线"从整体上看!欧式距离

的阶段性差异!说明膜表面有机污染物的性质发生了变化"

由污染膜样品的原始红外图谱%图
#

&可见!不同波数的

特征峰吸光度差别较大!因此在计算欧式距离时各峰所占权

重不同!影响计算结果"采用标准化欧式距离对各峰权重校

正如式%

!

&

-

%

<

%

J;

#

&

#

&

@

8

#

,

0

%8

'

0

<

8

P

% &

8

( )

# ,

*

#

%

!

&

其中
P

8

是指第
8

个波数下红外吸收在各样本之间的标准差"

标准化欧式距离在欧式距离的基础上消除了量纲!考虑了
@

维空间中各维数据的分布离散度不同对欧式距离计算的影

响!其计算结果如图
!

所示"与欧式距离的曲线相比!仍然

是
!H

"

D6

的样品较为接近!

,+

"

!+6

的样品较为接近!但

其中
#+6

的样品与
,+

和
,B6

的差距缩小!而与
!+6

样品的

差距增大"这表明各峰权重对
#+

和
!+6

样品的欧式距离计

算结果有较大影响!利用标准化欧式距离能对这方面的影响

进行修正"

#'!'#

!

主成分分析和对应分析对距离的优化

在红外图谱中一种有机物可能同时存在多个官能团的特

征峰!例如
,@B+

和
,BB+/E

L,处分别为酰胺
+

和酰胺
$

的

特征峰(

@

)

!这两种官能团均存在于蛋白质中!因此当蛋白质

的含量发生变化时!酰胺
+

和酰胺
$

的吸光度会出现同增或

同减的情况!即红外图谱中部分峰与峰之间可能存在相关

性!导致计算欧式距离时各维度之间不独立"为排除峰之间

相关性对样本之间距离计算的干扰!有两种改进方法'一是

将标准化欧式距离改进为马氏距离!用峰之间的协方差或相

关系数对标准化欧式距离进行校正$二是进行压缩降维!采

用主成分分析提取各峰之间的独立主成分!再根据主成分数

值计算样本间的标准化欧式距离"在计算马氏距离的过程

中!为保证相关系数矩阵满秩!变量数量应小于等于样本数

量!由于纳滤膜样本共有
,!

个%空白膜
o,#

个时间点的膜样

品&!所以能够纳入分析的峰最多为
,!

个!远小于实际的特

征峰数量!在计算过程中信息丢失较为严重"因此不考虑采

用马氏距离的方法!而采用主成分欧式距离的方法"

主成分分析是一种有效的数据降维方法!能够将原始的

多个变量线性组合成一组有效而独立的新变量%即一组主成

分&!仅用部分主成分就可高效率地保留原有变量的主要信

息!而且由于主成分之间严格正交%独立&!避免了自变量间

相关性对欧式距离计算的干扰"从红外光谱提取总共
#!

个

特征吸收峰的吸光度值!计算峰之间相关系数矩阵的特征

值!以特征值大于
,

作为主成分的遴选标准"最终提取出两

个主成分!其方差累积贡献率达到
"='B_

!损失的信息仅

B'B_

"因此!利用主成分分析将
#!

维的信息压缩为
#

维!

这两个主成分就能概括原始数据的大部分信息内容!不存在

严重的信息丢失"利用得到的主成分结果计算欧式距离如式

%
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其中
U

为主成分数量!

E%8

为第
%

个样本在第
8

主成分上的标

准化得分%由
-Q--

软件给出&"基于主成分的欧式距离计算

结果如图
!

所示"从图中可见!

!H

"

D6

的膜样品之间的差

异更加明显!说明在此期间内!膜上的有机污染物性质也存

在一定变化"与普通的标准化欧式距离相比!主成分欧式距

离更灵敏地甄别出了该变化"

图
A

!

污染膜与空白膜之间的红外光谱欧式距离&标准化欧

式距离和主成分分析欧式距离随时间的变化

&'

(

)A

!

W;95JE<'-9+,-'.:+,E9

!

,0=/+<'P9-5JE<'-'+,-'.:+,E9

+,-5JE<'-9+,-'.:+,E9*+.9-0,

D

=',E'

D

+<E0/

D

0,9,:

+,+<

C

.'.*9:?99,10J<9- /9/*=+,9.+,-@'=

(

', /9/R

*=+,9*+.9-0,KW>R&W#>.

D

9E:=+

!!

除了峰之间的相关性!由于本研究中的纳滤膜样本分别

代表了不同污染时间的结果!整体上反映了膜污染的进程!

因此不同样本间可能也存在相关性"对应分析在主成分分析

的基础上!能够同时反映变量和变量#样本和样本#以及变

量和样本之间的关系"变量和样本之间的交互作用!对标准

化欧式距离计算过程中的标准差以及主成分提取过程中的相

关系数矩阵均有潜在影响"利用从红外光谱提取的
#!

个特

征峰进行对应分析!得到的结果如图
=

%

4

&所示"由此提取出

的两个主要维度则校正了变量和样本之间的交互作用"两个

维度共有
"@_

的方差贡献率!其中维度
,

贡献了
D=_

!维度

#

贡献了
,#_

"图
=

%

:

&是根据各样本点的维度
,

得分和维度

#

得分绘制的各维得分随时间变化曲线"从空白膜至
!+6

膜

样品!维度
,

得分随时间逐渐降低!这说明维度
,

得分可能

与膜污染总体趋势有关!维度
,

得分单调下降表明膜污染不

断加重"维度
,

得分与膜通量之间的高度显著相关性%

Q.41*

2%5

相关系数
+'"@"

!显著性水平
+'+++

&也印证了这一点"

维度
#

得分随时间的变化则大致体现为三个台阶'

!H

"

D6

!

,+

"

,B6

!

#+

"

!+6

"这说明维度
#

的得分可能与膜污染阶

段划分有关"利用维度
,

和维度
#

的得分!可进而计算欧式

距离如式%

B

&

-

%

<

%

S7

&

#

(

&

!

8

#

,

%

Q

%8

'

Q

<

8

&

#

)

,

*

#

%

B

&

其中
!

为对应分析维度!

Q

%8

为第
%

个样本在第
8

维度上的标

准化得分%由
-Q--

软件给出&"

图
F

!

纳滤膜样本红外光谱对应分析结果

%

4

&特征峰及样本点在各维度上的分布$

%

:

&样本点各维得分随时间的变化

&'

(

)F

!

W;9E0==9.

D

0,-9,E9+,+<

C

.'.01Q&/9/*=+,9.

*+.9-0,KW>R&W#>.

D

9E:=+

%

4

&'

O82018:;08%5%T/H414/0.18208/

)

.4K245624E

)

&.

)

%85024&%5

G

68T*

T.1.5068E.528%52

$%

:

&'

$418408%5%T68E.528%52/%1.2%T24E

)

&.

)

%8502[80H%

)

.14085

G

08E.

#'!'!

!

聚类分析结果及验证

根据对应分析的各维得分!基于类间平均欧式距离对
,!

个纳滤膜样品进行聚类分析!结果如图
B

所示"系统聚类法

的树状图清晰地展示了聚类过程"若取阈值为
#

"

!

!膜样本

可分为四类'空白膜!阶段
+

%

!H

"

D6

&!阶段
$

%

,+

"

,B

6

&!阶段
#

%

#+

"

!+6

&"在此基础上复核红外图谱%图
#

&可

见!阶段
+

可认为是初期污染!主要体现为污染物对空白膜

信号的显著覆盖%如
,+B+

和
,C=+/E

L,处的吸收峰&$阶段

$

与阶段
+

的差别主要为
,#=+

和
,="+/E

L,等处的峰值大

幅降低!可能是因为蛋白#腐殖质等不饱和污染物的相对份

额降低$阶段
#

作为后期污染!与阶段
$

相比!

#D++/E

L,

以上的吸收有所增强!可能与富含氢键的污染物进一步累积

有关"

聚类结果的物理意义!可进一步通过膜污染过程的其他

表征手段来交叉验证"膜污染红外光谱特征的分阶段差异!

不仅归因于不同阶段有机污染物成分和性质的不同!还可能

与共存微生物%例如可通过二次代谢降解有机物并分泌胞外

=#=

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
!"

卷



多聚物&在膜表面的不断累积和发展有关(

,@

)

"鉴于此!测定

了不同阶段的膜样品表面的材料学%

\Q-

&和生物学%

7XQ

&特

性!结果如图
@

所示"其中!沿空白膜
8

阶段
+8

阶段
$8

阶段
#

的方向!

>

*

S

元素比例逐步升高%

M%5/KH..1.*X.1

)

2014

检验的
M*X

统计量
#'=+

!显著性水平
$

+'+B

&!

S

+%

>

!

(

!

>V

&单键和
S

+%

S

!

V

&单键的相对占比分别呈现显著的单

调递增和单调递减的趋势 %

M*X

统计量分别为
!'!D

和

L!',+

!显著性水平
$

+'+,

&!而各阶段之间
(

*

S

元素比例

和羰基 (

<<

> S

%

?

!

(

!

>

==

&)相对占比的差异却不显著"这

说明在蛋白#腐殖质#多糖这几类常见的膜污染物中!含有

饱和
S

+

>

键的多糖类物质更有可能呈现阶梯式增长的特

征"

7XQ

也呈现显著的整体增长趋势%

M*X

统计量
#'@D

!显

著性水平
$

+'+,

&!阶段
#

和阶段
$

之间的差异较小!在阶

段
$

膜表面微生物的富集已趋稳定!在阶段
#

微生物则可能

具有稳定的生长代谢过程"综合以上分析!可大致推测各阶

段的膜污染特征'阶段
+

为各类有机污染物的初步覆盖!微

图
H

!

基于对应分析的纳滤膜污染样本聚类结果

&'

(

)H

!

W;9;'9=+=E;'E+<E<J.:9=',

(

=9.J<:.0110J<9-Q&

/9/*=+,9.*+.9-0,E0==9.

D

0,-9,E9+,+<

C

.'.

图
%

!

不同阶段的膜样品表面的
Z

射线光电子能谱#

ZI2

$元

素比 例 #

"

"

G

比 和
Q

"

G

比$&化 学 键 相 对 占 比

#

<<

" G

#

>

%

Q

%

"

==

$%

G

-#

"

%

Q

%

"7

$和
G

-#

G

%

7

$$以及三磷酸腺苷#

KWI

$含量

&'

(

)%

!

W;9+:0/'EE0,E9,:=+:'0,=+:'0.

%

"

*

G+,-Q

*

G=+:'0.

&!

E+=*0,RE0,:+',',

(

1J,E:'0,+<

(

=0J

D

.

D

9=E9,:+

(

9.

%

<<

" G

%

>

!

Q

!

"

==

&!

G

+%

"

!

Q

!

"7

&

+,-G

+%

G

!

7

&&

0*:+',9- *

C

ZR=+

C D

;0:09<9E:=0, .

D

9E:=0.E0

DC

%

ZI2

&

+,-+-9,0.',9:='

D

;0.

D

;+:9

%

KWI

&

E0,:9,:01

Q&/9/*=+,9.+:-'119=9,:10J<',

(

.:+

(

9.

生物开始富集$阶段
$

为多糖类污染物的比例上升!微生物

的富集趋于稳定$阶段
#

为整体污染趋于成熟!污染物质组

成比例稳定!微生物自身的生长代谢成为膜污染的主要原

因!有机污染物的氢键特征更加明显"

!!

红外光谱所包含的吸收峰信息复杂!当样本间红外光谱

差别较为细微时!难以通过直观观察比较样本之间的整体差

异性!难以摒除结论的主观性"对红外数据进行聚类分析!

则能够灵敏地探测各红外图谱之间的差别!结论更加客观而

有说服力!有助于红外光谱规律的深度挖掘"但在进行聚类

分析时!有诸多因素会对聚类结果产生影响!例如是否对数

据进行标准化!选取何种距离度量方法%欧式距离#马氏距

离等&!是否校正峰与峰之间相关性#峰与样本之间交互作

用的干扰等"因此在进行聚类分析时!应注意这些因素!保

障数据处理方法的严谨性"

研究中!利用欧式距离能够直观判断出样本间红外光谱

特征的整体变化规律!但考虑到光谱中各吸收峰的权重!进

一步采用了标准化欧式距离进行比较"此外!考虑到峰之间

的自相关!并且避免信息丢失!采用了主成分分析进行修

正"除了峰之间的相关性!由于本研究中的纳滤膜样品代表

了不同污染时间的结果!整体上反映了膜污染的过程!因此

样本间也可能存在相关性!从而对欧式距离的标准化和主成

分的提取产生潜在影响"对应分析可进一步校正这方面的影

响"结果表明!经过不断改进最终的数据处理方法能够实现

红外光谱的有效聚类!系统地甄别不同膜样品之间的差异!

并清晰地将膜污染划分为不同阶段"红外光谱聚类分析结果

的合理性得到
\Q-

和
7XQ

等其他理化和生化分析方法的验

证!几种方法所得的膜污染发展规律一致"

红外光谱聚类分析对纳滤膜污染动态过程的解析具有指

示意义"红外光谱聚类分析能够区分膜污染的不同阶段!并

有助于归纳出不同阶段的污染层特征!可作为膜污染时序特

征的侦查手段"在红外光谱的基础上进行聚类分析!无需投

入额外仪器成本!即可深入挖掘红外光谱规律"若再结合其

他的理化和生化表征手段!则可进一步确证不同阶段污染层

的物质成分和性质变化!解析膜污染的发展过程和机理!识

别不同阶段的关键污染物成分!从而为膜污染的针对性控制

和程式化清洗提供支持"

此外!除了膜污染的研究!在材料#吸附等领域!只要

有一系列变化的红外光谱!均可尝试采用外光谱聚类分析方

法!获取基于红外特征的定类信息或分阶段规律"

!

!

结
!

论

!!

红外光谱聚类分析可用于挖掘系列样本的红外光谱变化

规律"在方法运用的过程中!需考虑数据标准化#距离度量

方法%欧式距离#马氏距离等&#峰之间自相关性#峰与样本

之间交互作用等因素的影响"建议采用对应分析对红外数据

进行预处理!提取各样本在主要维度上的得分!随后基于标

准化欧式距离对各样本进行聚类"

将该方法应用于纳滤膜污染动态发展过程的解析!可有

效地对不同时间点的污染膜样本进行分类!从而较为客观地

B#=
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识别膜污染的不同阶段"经其他理化和生化表征手段的交互

验证表明!红外光谱聚类分析结果的可解释性强!具有显著

的物理意义"该方法为膜污染研究提供了额外信息!有望为

分阶段针对性的膜污染精细控制提供支持"此外!对于其他

领域的系列红外光谱样本数据解析!本方法也可供参考"
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