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编者按:红外光谱技术可利用物质对不同波长红外辐射的吸收特征ꎬ对分子结构和化学组

成进行分析ꎬ普遍用于定性分析和定量分析等ꎬ具有适用范围广、样品用量少、操作方便的特

点ꎬ是现代分析化学和结构化学最常用的分析工具之一ꎮ 红外光谱根据波长的不同可分为近

红外、中红外、远红外ꎬ各个分析技术由于反映不同的信息ꎬ因此应用到不同的实验分析中ꎮ
本期“红外光谱技术”专题收录 ３ 篇文章ꎬ包括中红外光谱技术在油品快速分析中的研究

进展、基于 ＮＩＲＳ 快速测定火炭母水分和浸出物的含量、基于近红外光谱法快速评价功能香基

质量稳定性研究ꎬ对红外光谱技术在不同领域的分析、检测、评价具有一定的指导意义ꎮ

中红外光谱技术在油品快速分析中的研究进展
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摘要:燃油是我国重要的战略资源ꎬ燃油质量优劣直接影响发动机的安全使用和环境污染物的排放ꎮ 为了响应“双碳”
政策ꎬ降低劣质“快销”燃油的使用ꎬ便捷、快速、准确的现场分析方法至关重要ꎮ 红外( ＩＲ)光谱是一种产生大量组分信

息的分析技术ꎬ可以减少获取油品质量信息的时间、成本和样品量ꎬ在预测燃油性质方面有很好的应用ꎮ 其中ꎬ中红外光

谱技术(ＭＩＲ)以简便、快捷、高效、环境友好等优点已被用于燃油甲醇、烯烃和芳烃等的多种理化性质的检测ꎮ 对ＭＩＲ 结

合化学计量学在燃油分析中的应用进行总体概述ꎬ同时介绍了用于油品快速检测的 ＭＩＲ 与其他光谱数据融合技术ꎬ对
ＭＩＲ 的发展进行了展望ꎬ多种维度信息的数据有效融合是未来红外光谱仪器发展的重要方向ꎮ
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　 　 ２０２３ 年 ３ 月ꎬ中国石油集团经济技术研究院

发布«国内外油气行业发展报告»ꎬ国内石油消费

量将达到 ７􀆰 ５６ 亿 ｔꎬ同比增长 ５􀆰 １％ꎻ成品油消费

量为 ３􀆰 ９８ 亿 ｔꎬ增长 ９􀆰 １％ꎮ 随着燃油消耗量的持

续高位运行ꎬ燃油质量成为重大的民生和环保问

题ꎮ 国家响应这一挑战ꎬ实施了多项燃油质量标

准如 ＧＢ / Ｔ ３６１７０、ＧＢ / Ｔ １７９３０、ＧＢ / Ｔ １８３５１ 和

ＧＢ / Ｔ １９１４７ 等ꎮ 但常规的理化分析方法由于便

携性较差、检测周期长等因素[１￣３]ꎬ无法满足市场

监管和石油化工行业对于油品即时现场分析的迫

切需求ꎬ这促使了对快速、准确的油品快速分析技

术的发展成为提升国内油品质量的关键途径ꎮ
光谱分析技术是通过测量物质的吸收或者散

射等信号而实现样品快速检测的方法ꎬ以简便、快
捷、高效、环境友好等优点在油品快速分析应用中

受到了越来越多的关注[４ꎬ５]ꎮ 而其中的中红外光

谱技术能够反映油品中红外活性化学结构的基频

振动信息[６]ꎬ结合先进的数据分析技术如化学计

量学和机器学习能够实现复杂组成的燃油样品的

理化性质分析和种类识别ꎮ Ｚｈａｎｇ 等[７] 采集柴油

与生物柴油混合物的 ＭＩＲ 光谱ꎬ以 ５５０ ~ １ ５００
ｃｍ－１指纹信息作为模型输入变量建立 ＰＬＳ 模型

成功测定混合物的运动黏度ꎮ Ｂａｒｒａ 等[８] 利用

ＭＩＲ 建立 ＰＬＳ 模型ꎬ同时测定柴油的 １０ 个理化

性质指标ꎬ如密度、黏度、闪点和十六烷值等ꎬ结果

显示 ＰＬＳ 模型对上述理化性质的测定结果较为

准确ꎮ Ｍ􀅡ｑｕｉｎａ 等[９]利用 ＭＩＲ 技术建立测定生物

柴油和纯柴油的定量分析 ＰＬＳ 模型和定性识别

ＰＬＳ￣ＤＡ 模型ꎬ在测定柴油中生物柴油含量的 ＰＬＳ
模型的测定结果中ꎬ相关系数可达到 ０􀆰 ９９ꎮ 而在

ＰＬＳ￣ＤＡ 模型的识别结果中ꎬ对纯柴油和生物柴

油的识别成功率达到 １００％ꎮ Ｃ􀅡ｍａｒａ 等[１０] 利用

傅里叶变换红外光谱技术(ＦＴ￣ＩＲ)结合多元曲线

分析￣迭代最小二乘法(ＭＣＲ￣ＡＬＳ)对成品柴油中

的掺假物进行定性识别ꎬ识别结果的误差较小ꎬ且
相关系数接近 １ꎬ证明该技术对柴油掺假物的定

性识别准确率较高ꎮ Ｍａｚｉｖｉｌａ 等[１１] 利用 ＭＩＲ 技

术和软独立建模方法(ＤＤ￣ＳＩＭＣＡ)准确识别巴西

商用柴油与掺假柴油ꎬＤＤ￣ＳＩＭＣＡ 模型的灵敏度

和特异性可达到 １００％ꎮ 中红外光谱技术的优势

在于其非侵入性、对样品无需特殊处理的特点ꎬ大
大简化了实验步骤并缩短了实验时间ꎮ 基于中红

外光谱技术的油品快速分析研究与发展将对提高

该技术在油品快速检测中的效果具有重要意义ꎮ
本文主要综述了中红外光谱技术结合化学计

量学预测原油和两种主要成品油—汽油和柴油主

要性质的研究进展ꎬ介绍了用于燃油快速分析的

中红外光谱技术与其他光谱技术联用技术的研究

进展ꎬ对基于中红外光谱技术的油品快速分析技

术的发展进行了展望ꎮ 数据融合可以从多种维度

对样品的理化性质进行解释ꎬ为油品快速分析领

域提供新的思路和技术支持ꎮ

１　 红外光谱技术概述

红外光谱( Ｉｎｆｒａｒｅｄ ＳｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙꎬＩＲ)是指在

电磁辐射光谱区域中比可见光的波长长ꎬ而比微

波的波长短的分子吸收光谱[１２]ꎮ 红外光谱区域

覆盖了较宽的电磁波谱区域ꎬ根据实验技术和应

用的不同ꎬ通常将红外区划分为 ３ 个波区:近红外

光区、中红外光区和远红外光区[１３]ꎮ 图 １ 展示了

３ 个红外光谱区域的波长和波数范围ꎬ近红外光

谱的波长(或波数)范围是 ０􀆰 ７８~２􀆰 ５ μｍ(１２ ５００~
４ ０００ ｃｍ－１)ꎬ中红外光谱的波长(或波数)范围是

２􀆰 ５~５０ μｍ(４ ０００ ~ ４００ ｃｍ－１)ꎬ远红外光谱的波

长(或波数)范围是 ２５ ~ ３００ μｍ(４００ ~ ３３ ｃｍ－１)ꎮ
远红外光谱由于光的能量太低ꎬ测试比较困难ꎬ导
致其在油品分析中的应用极少ꎮ 相比之下ꎬ中红

外光谱和近红外光谱在油品性质分析中得到了

较为广泛的应用ꎮ 近红外光谱技术在油品快速

分析中的研究进展ꎬ可以参考文献[１４]ꎬ在此不

再赘述ꎮ
中红外光谱反映了样品分子振动能级之间跃

迁的基频信息ꎬ能够代表 Ｏ—Ｈ 键、Ｎ—Ｈ 键、Ｃ􀪅􀪅Ｏ
键和 Ｃ—Ｈ 键等几乎所有化学键的吸收峰ꎮ 由于

各官能团具有不同的红外特征吸收频率ꎬ因而中

红外光谱经常应用于测定样品的化学官能团ꎮ 如

图 ２ 所示ꎬ１ ５００~４ ０００ ｃｍ－１波数范围内展示了中

红外光谱区域官能团的吸收情况ꎮ 而 ８００~ １ ５００
ｃｍ－１的波数范围被命名为指纹区[１５]ꎬ其吸收来自

于各分子振动能级的复杂相互作用ꎬ可以提供化

０６
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合物的分子结构信息ꎮ 基于以上特点ꎬ中红外光

谱既可以用于油品理化性质的定性分析ꎬ也可以

用于油品成分含量的定量分析ꎬ并且由于具有较

宽的吸收光谱带、较强的信号吸收强度和特异性

的信号吸收峰的特点ꎬ中红外光谱已经被广泛用

于油品分析中ꎮ

图 １　 红外光谱波长范围[１２]

Ｆｉｇ.１　 Ｓｐｅｃｔｒｕｍ ｒａｎｇｅｓ ｏｆ ＩＲ[１２]

图 ２　 官能团在中红外光谱区域的吸收特性[１２]

Ｆｉｇ.２　 Ａｂｓｏｒｐｔｉｏｎ ｏｆ ｔｈｅ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ ｇｒｏｕｐｓ ｉｎ
ｍｉｄ￣ＩＲ ｒｅｇｉｏｎ[１２]

２　 中红外光谱技术在原油分析中的应用

原油是国民经济发展的重要战略资源ꎬ与人

民的社会生活息息相关[１６]ꎮ 原油是由沉积盆地

中的有机质在特定条件下形成的ꎬ不同产地甚至

同一产地不同层位的原油性质差异较大ꎮ 因此ꎬ
为了充分了解原油的质量特点ꎬ确定其生产和精

炼条件ꎬ有必要对原油的性质进行评价[１７]ꎮ 目

前ꎬ我国已经建立了完善的原油性质评价的方法ꎬ
参照相关标准方法能够实现原油性质的准确评

价ꎬ然而这些方法的存着分析时间较长、测试成本

较高等问题ꎮ 为了能够及时得到原油的评价结

果、提高经济效益ꎬ石油化工领域的科研工作者也

进行了原油快速评价技术的研究[１８]ꎬ而中红外光

谱技术以其具有的分析速度快、成本低和易于实

现现场分析的特点而在原油性质快速评价中得到

大量应用[１９ꎬ２０]ꎮ
Ｌｉ 等[２１]利用中红外光谱技术和谱图搜索法

建立了一种快速识别原油类型方法ꎬ与近红外光

谱技术相比ꎬ中红外光谱技术可以鉴别出高度相

似的混合原油ꎮ Ｇａｒｍａｒｕｄｉ 等[２２] 建立基于衰减全

反射中红外光谱技术的原油样品地质分类方法ꎬ
并对比了主成分分析、聚类分析和类比软独立建

模( ＳＩＭＣＡ) ３ 种方法的分类效果ꎮ 结果表明ꎬ
ＳＩＭＣＡ 是一种基于红外光谱对原油样品进行来

源分类的可靠化学计量技术ꎬ对于混合样品也能

进行满意的分类ꎮ 该方法对于 １１１ 个验证集样本

的预测均方根误差、方法精密度、回归系数分别为

１􀆰 ４１％、９６􀆰 ７％、０􀆰 ９５７ꎮ
多元校正结合中红外光谱技术已经成为一种

替代 传 统 原 油 理 化 参 数 的 测 定 方 法[２３]ꎮ
Ｒｏｄｒｉｇｕｅｓ 等[２４]使用中红外光谱技术实现了原油

密度的测量ꎬ在此基础上对比了 ＳＢＣ(斜率和偏

差校正)、ＤＳ(直接标准化)和 ＰＤＳ(分段直接标准

化)３ 种模型转移方法在不同仪器间转移模型的

效果ꎮ 结果证实ꎬ将 ＰＤＳ 传递的光谱应用于

ＯＰＬＳ(潜在结构的正交投影)模型ꎬ其精度在统计

上等于 ＰＬＳ 原始模型的精度ꎬ取得了良好的模型

转移效果ꎮ Ｒｉｖｅｒａ￣Ｂａｒｒｅｒａ 等[２５] 采用偏最小二乘

回归 ( ＰＬＳＲ ) 算 法 和 傅 里 叶 变 换 红 外 光 谱

(ＦＴ￣ＩＲ)技术建立了用于快速分析原油总酸值的

方法ꎮ 在最佳的条件下ꎬ模型参数分别为:校正集

预测相关系数 Ｒ２ 为 ０􀆰 ９８１ꎬ校正集内部交叉验证

均方根误差(ＲＭＳＥＣ)为 ０􀆰 ３１７ ｍｇ ＫＯＨ / ｇ 原油ꎻ
验证集预测系数Ｒ２为０􀆰 ９９６ꎬ验证集预测均方根

表 １ 　 中红外光谱技术在原油理化性质指标快速分析中的应用案例

Ｔａｂ.１　 Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ ｏｆ ｍｉｄ￣ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ ｉｎ ｒａｐｉｄ ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ ｐｈｙｓｉｃａｌ ａｎｄ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｃｒｕｄｅ ｏｉｌ

分析类别 性质指标 建模方法 样品数量 / 个 年份 参考文献

定量分析 硫含量 偏最小二乘法、支持向量机 １０１ ２０２２ [２８]
定性分析 原油产地 主成分分析、聚类分析和簇类独立软模式法 ２５１ ２０１９ [２９]
定量分析 饱和物ꎬ芳烃ꎬ树脂和沥青质馏分 遗传算法、支持向量机 ６０ ２０２１ [３０]
定量分析 硫含量 偏最小二乘法 １ ３００ ２０２１ [３１]
定量分析 水含量 偏最小二乘法 ７５ ２０２０ [３２]
定量分析 密度 序列正交偏最小二乘回归 ４２ ２０２３ [３３]
定性分析 海洋溢油种类 主成分分析和偏最小二乘回归 １０ ２０１９ [３４]
定量分析 密度 偏最小二乘回归和支持向量机 ２０ ２０２０ [３５]
定量分析 总酸值、碱性氮含量和硫含量 支持向量机 ９３~１９４ ２０２０ [３６]

定量分析
密度、５０ ℃ 运动粘度ꎬ饱和烃ꎬ芳
烃ꎬ树脂和沥青质含量

支持向量机 ２００ ２０２２ [３７]

１６
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误差(ＲＭＳＥＰ)为 ０􀆰 １６０ ｍｇ ＫＯＨ / ｇ 原油ꎬ取得了

较好的分析结果ꎮ 相较于标准测试方法ꎬ该方法

具有分析速度快、试剂无污染、成本低的优点ꎮ 中

红外光谱技术也与其他光谱技术联用实现了原油

的准确分析ꎮ Ｄｅ 等[２６]使用中红外光谱技术和偏

最小二乘算法建立了用于原油的密度、粘度、硫含

量和倾点等 ７ 种性质的快速分析模型方法ꎬ并将

该方法与 ＩＲ＋１ＨＮＭＲ、ＩＲ＋１３ＣＮＭＲ 和 ＩＲ＋１ＨＮＭＲ＋
１３ＣＮＭＲ 数据融合建立的模型方法比较ꎬ单纯的

中红外光谱模型具有更小的 ＲＭＳＥＰ 值ꎮ 该方法

可以获得比单一光谱数据模型更准确的分析结

果ꎮ Ｍｏｒｏ 等[２７] 使用原油的傅立叶变换中红外

(ＦＴ￣ＩＲ)和 １ＨＮＭＲ 和 １３ＣＮＭＲ 这 ３ 种光谱ꎬ建立

了基于中级数据融合策略的偏最小二乘(ＰＬＳ)回
归模型ꎬ实现了硫含量、总氮含量和总酸值等 ７ 种

原油性质的快速分析ꎬ结果证实ꎬ该方法可以获得

比单一光谱数据模型更准确的分析结果ꎮ 上述两

个实例产生了不同的分析结果ꎬ这可能是与样品

制备方法和数据融合方法不同所致ꎮ 初级的数据

融合方法无法充分利用红外光谱技术和核磁共振

波谱技术的互补优势ꎮ 其他案例见表 １ꎮ

３　 中红外光谱技术在汽柴油中的应用

汽油和柴油是社会生活中使用最多的两种轻

质油品ꎬ两者的主要化学组成不同ꎬ汽油的主要成

分是碳数为 Ｃ４~ Ｃ１２ 的烃类化合物ꎬ柴油的主要

成分是碳数为 Ｃ１０ ~ Ｃ２２ 的烃类化合物ꎮ 除此之

外ꎬ两种油品中也含有少量的氧化物、氮化物和硫

化物等ꎮ 化学成分的不同导致了两种油品的性质

不同ꎬ标准方法能够实现汽柴油理化性质的准确

分析ꎬ但是其一般只在固定场所的实验室内实现ꎬ
存在着分析速度慢、成本较高、无法现场分析的问

题ꎮ 因此ꎬ用于汽柴油理化性质分析的中红外光

谱技术得到了开发ꎮ
中红外光谱技术在汽柴油等复杂样品体系中

的分析应用离不开化学计量学的发展ꎬ其可以依

靠偏最小二乘法、支持向量机、主成分回归等多元

定量分析方法实现汽柴油理化性质的定量分析ꎮ
Ｌｉｕ 等[３８]建立了中红外光谱技术快速检测甲醇汽

油中甲醇含量的方法ꎬ使用无信息变量消除

(ＵＶＥ)方法对中红外波长进行筛选ꎬ消除光谱中

的无关变量ꎬ进一步使用偏最小二乘法(ＰＬＳ)、主
成分回归 ( ＰＣＲ) 和最小二乘支持向量机 ( ＬＳ￣
ＳＶＭ)３ 种方法分别建立甲醇汽油中甲醇含量的

定量预测模型ꎮ 经比较可得ꎬＵＶＥ￣ＰＬＳ 模型建模

效果最好ꎬ线性相关系数 ｒ 和预测均方根误差

(ＲＭＳＥＰ)分别为 ０􀆰 ９２３、２􀆰 ７０５ꎮ 实验表明ꎬ中红

外光谱是一种检测甲醇汽油中甲醇含量可行且较

准确的方法ꎮ Ｌｉ 等[３９]使用偏最小二乘(ＰＬＳ)、极
限学习机(ＥＬＭ)和随机森林(ＲＦ)算法ꎬ分别建立

了中红外光谱和拉曼光谱法测定汽油中煤油含量

的方法ꎮ 结果表明ꎬ中红外光谱和拉曼光谱均可

以有效检测汽油中的煤油含量ꎬ但是光谱经

Ｓａｖｉｔｚｋｙ￣Ｇｏｌａｙ(ＳＧ)导数叠加标准正态变量变换

(ＳＮＶ)方法预处理后ꎬ中红外光谱的 ＰＬＳ 模型可

以获得最好的模型预测结果ꎬ其预测相关系数和

预测均方根误差分别为 ０􀆰 ９８２ ８、０􀆰 ７８２ ８ꎮ Ｓｉｔｏｅ
等[４０]利用水平衰减全反射的傅里叶变换中红外

光谱技术建立了定量分析柴油中混合浓度范围

(ｖ / ｖ)为 ０􀆰 ２５％~３０􀆰 ００％的生物柴油的方法ꎮ 通

过对比区间偏最小二乘( ｉＰＬＳ)、后向区间偏最小

二乘(ｂｉＰＬＳ)和协同区间偏最小二乘( ｓｉＰＬＳ)等

变量选择方法建立的模型可得ꎬ经 ｉＰＬＳ 方法选择

１０１ 个光谱变量后建立的数据模型可以获得最好

的模型预测结果ꎬ模型参数分别为校正集交叉验

证均方根误差(ＲＭＳＥＣＶ)为 ０􀆰 ２５％ꎬ预测集验证

均方根误差 ( ＲＭＳＥＰ ) 为 ０􀆰 ２４％ꎬ检出限 ( ＬＤꎬ
ｖ / ｖ)为 ０􀆰 ４０％ꎬ定量限(ＬＱꎬｖ / ｖ)为 ０􀆰 １３％ꎮ

中红外光谱技术也可以依靠簇类的独立软模

式(ＳＩＭＣＡ)、支持向量机、判别偏最小二乘法、主
成分分析方法等定性建模方法实现汽柴油的种类

识别和原料来源判断等ꎮ Ｈｕ 等[４１]利用中红外光

谱技术实现了醇类汽油的类型判别和含量的定量

分析ꎮ 采集并分析甲醇汽油和乙醇汽油的中红外

光谱图ꎬ采用随机森林(Ｒａｎｄｏｍ ＦｏｒｅｓｔꎬＲＦ)对甲

醇汽油、乙醇汽油样品进行判别分析ꎬ当决策树个

数为 ６１ 时ꎬ判别正确率达到 ９８􀆰 ２８％ꎮ 随后选择

最优的光谱预处理方法建立甲醇汽油和乙醇汽油

的最小二乘支持向量机(ＬＳ￣ＳＶＭ)模型ꎬ光谱经标

准正态变量变换(ＳＮＶ)校正处理后建立的甲醇汽

油甲醇含量测定 ＬＳ￣ＳＶＭ 模型的预测相关系数 Ｒｐ

为 ０􀆰 ９５１ ９ꎬ 预 测 均 方 根 误 差 ( ＲＭＳＥＰ ) 为

１􀆰 ７６６ ３ꎻ乙醇汽油中乙醇含量测定 ＬＳ￣ＳＶＭ 模型

的预测相关系数 Ｒｐ 为 ０􀆰 ９５１ ５ꎬ预测均方根误差

ＲＭＳＥＰ 为 １􀆰 ７７０ ３ꎮ 所建立的方法为甲醇汽油、
乙醇汽油的定性判别和其含量测定提供技术参考

和理论依据ꎬ具有重要意义ꎮ 总的来说ꎬ中红外光

谱技术在汽柴油性质的定性分析和定量分析中已

２６
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经得到了较广的应用(表 ２)ꎬ随着各化学计量学

算法的改进和红外光谱设备性能的提升ꎬ基于中

红外光谱技术的快速检测方法将在汽柴油中得到

更为广泛的应用ꎮ
表 ２ 　 中红外光谱技术在汽柴油理化性质指标快速分析中的应用案例

Ｔａｂ.２　 Ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎ ｏｆ ｍｉｄ￣ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ ｉｎ ｒａｐｉｄ ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ ｐｈｙｓｉｃａｌ ａｎｄ ｃｈｅｍｉｃａｌ ｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓ ｏｆ ｇａｓｏｌｉｎｅ ａｎｄ ｄｉｅｓｅｌ

分析类别 性质指标 建模方法 样品数量 / 个 年份 参考文献

定量分析 汽油中的甲醇 偏最小二乘 １２０ ２０１９ [４９]
定量分析 汽油中石蜡、烯烃、环烷烃和芳烃含量 支持向量机回归 １１６ ２０２２ [５０]
定量 / 定性分析 柴油中棉花生物柴油 偏最小二乘法、偏最小二乘判别分析 ８２ / ８０ ２０１９ [９]

定量分析 柴油中麻风树甲基生物柴油
偏最 小 二 乘 ( ＰＬＳ )、 区 间 偏 最 小 二 乘
(ｉＰＬＳ)和协同偏最小二乘(ｓｉＰＬＳ)回归法

７４ ２０２０ [５１]

定量分析 柴油运动粘度ꎬ密度ꎬ十六烷值 多线性回归、人工神经网络 ７０ ２０２１ [５２]

定量分析
柴油粘度、密度、颜色、闪点、电导率、
十六烷值、冷滤点、倾倒点ꎬ４０％的蒸
馏馏分和含水量

偏最小二乘回归 ５０ ２０２２ [８]

定性分析 汽油种类 深度置信网络 ５０ ２０２１ [５３]

　 　 不同的光谱技术能够从多个角度反映分子结

构的不同信息ꎬ多种光谱技术的联用技术可以提

高分析准确性[４２]ꎮ 在汽柴油理化性质的分析ꎬ使
用较多的是中、近红外光谱的数据融合方法ꎮ
Ｇａｙｄｏｕ 等[４３] 使用近红外和中红外光谱数据融合

的方法定量分析柴油 /生物柴油混合物中植物油

的含量ꎮ 结果显示数据融合的模型方法比单一光

谱模型具有更小的预测偏差ꎬ同时使用两种光谱

的快检方法能够提高定量分析的准确性ꎮ Ｌｕｎａ
等[４４]结合线性和非线性回归方法ꎬ建立了评估大

豆油 /生物柴油混合物样品折射率、相对密度和总

脂肪酸甲酯的近红外和中红外光谱数据融合模

型ꎬ该模型的预测结果与标准值具有更高的线性

相关性ꎬ预测偏差满足标准方法再现性的要求ꎮ
基于数据融合策略的中近红外光谱数据融合方法

已经成为一种分析汽柴油理化性质的有效工具ꎬ
中红外光谱与拉曼光谱、核磁共振氢谱的数据融

合方法已经在食品[４５]、农业[４６] 和环保[４７] 等领域

中得到应用ꎬ今后相关方法也有望在汽柴油理化

性质分析中得到开发应用[４８]ꎮ
本课题组[２ꎬ３ꎬ４８]对红外光谱油品快速分析方

法进行了研究ꎬ建立了基于有效光谱谱段的油品

快速分析技术ꎬ实现了成分相近油品之间的定性

识别和汽油中甲醇含量、乙醇含量和芳烃含量等

性质的快速分析ꎮ 该方法根据决定理化性质的主

要化学成分分子结构选择有效的特征光谱谱段建

立模型ꎬ降低了噪声和其他干扰成分对建模谱段

的干扰ꎬ提高了模型准确率ꎮ 所建立的汽油中芳

烃含量快检模型的预测均方根误差(ＲＭＳＥＰ)为

０􀆰 ０７０ ５ꎬ检测误差满足相应标准方法再现性要

求ꎬ实现了芳烃含量的快速、准确分析[４３]ꎮ 同时ꎬ

本研究也进行了用于油品快速分析的中、近红外

光谱数据融合方法研究ꎬ从多角度获取样品的有

效特征信息ꎬ目前该方法能够实现柴油黏度和闪

点的准确分析ꎬ其分析准确度优于单一光谱建立

的快检技术ꎬ基于中、近红外光谱数据融合的快检

方法有望在汽柴油更多理化性质分析中得到开发

应用ꎮ

４　 结论与展望

本文阐明了中红外光谱(ＭＩＲ)技术在燃油快

速检测领域的重大价值ꎬ从原油到成品油(如汽

油和柴油)对众多理化属性进行了准确和迅速的

分析ꎮ 然而ꎬ为了在市场监管和石油化工领域扩

大这一技术的应用ꎬ提高分析结果的可靠性ꎬ未来

的研究努力应聚焦在以下关键领域ꎮ
４􀆰 １ 　 特征谱段选择的创新技术

建立基于化学结构信息的特征谱段选取技

术ꎬ提高现有快检方法的准确性和通用性ꎬ实现燃

油更多甚至全项理化性质指标的同时分析ꎮ
４􀆰 ２ 　 多维度光谱数据融合

ＭＩＲ 单一维度的光谱包含信息具有局限性ꎬ
通过数据融合强化多维度信息的综合利用ꎬ从多

角度全面解析燃油的化学组成ꎬ以获得更加可靠

准确的分析结果ꎮ
４􀆰 ３ 　 谱图标准化

因不同厂商生产的仪器间存在差异ꎬ导致所

构建的分析模型难以在不同设备之间通用ꎬ限
制了模型的普遍应用ꎮ 谱图标准化可以确保同

一分析模型在不同仪器间的有效使用ꎬ提高模

型的普适性和灵活性ꎬ进而推动红外光谱技术

的应用ꎮ

３６



化学试剂　 ＣＨＥＭＩＣＡＬ ＲＥＡＧＥＮＴＳ 第 ４６ 卷第 ８ 期

中红外光谱燃油快速分析技术的发展和应

用ꎬ有望促进燃油质量检测方式的变革ꎬ现场、准
确、快速中红外光谱检测方法的使用将给石油化

工领域带来巨大的经济效益ꎮ
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