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在线近红外光纤光谱传感方法研究 骨

吴德芬王洪彭玉成
(华南理工大学应用物理系，广州 510640)

提要 介绍了聚合物成型过程的在线近红外光纤光谱传感方法。设计了光纤光谱传感器以及在线光纤检测系统。

并用多变量回归法和人工神经网络建立光谱信息的预测校正模型，可以在线监测挤出过程参数如聚合物成分、气

体浓度等。
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Study on In-line Fiber-optic Sensing Method Using Near-infrared Spectroscopy 
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Abstract A methodology for monitoring extrusion pr∞岱s using in-line fiber-optic near-infr缸ed spectros∞py is introduced 

in this paper . Fiber-optic sensor and sensing system 缸e also d巳signed. Predictive calibration models of N lR spectra are 

developed for monitoring of polymer composition and concentration by using multiple linear regr岱sion techniques and 

artificial neural networks 
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徽孔塑料是指泡孔直径在 0 . 1 ~ 10μm，泡孔密

度在 109 ~ 101 2个的泡沫塑料，是目前聚合物研究的

前沿领域[ 1 ] 。 微孔塑料采用 cα ， Nz 等惰性气体为
发泡剂，在发泡成型过程中，需要在线监测聚合物特

性参数如熔融系数及气体浓度，通常用扫描电镜对

样品进行分析。光纤传感技术的发展，使在线监控

聚合物挤出过程成为可能[2] 其关键是在线光纤传

感器。 本文介绍了聚合物成型过程的在线近红外光

纤光谱传感方法，研制计了鲁棒光纤光谱传感器，对

塑料发泡挤出过程参数进行了在线检测实验研究。

2 测量原理

在微孔塑料发泡挤出过程中，聚合物熔体的流

变特性是各向异性的，流体的各向异性程度由分子
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能级和聚合物熔体取向分布所决定，在标称挤出操

作条件(恒剪切速率)下，各向异性效应是聚合物平

均加权分子量 ，分子瑾的长度、缠结和分支参数的函

数[3 .4 ] 。 在光学测量中 ， 这些分子取向度和取向分

布变化以某种方式影响分子的光谱吸收。 流变作用

对光谱的影响小于电磁作用，化学组份作用是主要

的 ，称共聚物浓度变量为主因子。 流变效应是次要

的 。 因此，影响近红外吸收光谱的主因素(化学组

份)和次因素 (流变特性)是各自独立的 ，且各自包含

化学组份和流变特性的实时信息 。 通过测量聚合物

分子以及流变特性的近红外光谱 ，用多变量校正方

法及偏最小二乘法解析图谱建立光谱与组成组份

或特性间的非线性校正模型 ，并用该模型预测未知

聚合物样品的组成或性质，实现在线监控聚合物挤

出过程。

3 在线光纤光谱传感方法

3.1 聚合物成型过程的光纤监控系统

在线近红外光谱光纤传感检测系统由近红外光

谱分析仪[5-7] 、光纤光谱传感器、光探测与光传输系
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统以及计算机光谱数据采集系统组成，如图 1 所示。

系统通过固定在挤出机头上的光纤传感器检测聚合

物组成或流变特性的光信号，通过传输光纤送至光

谱分析仪，计算机采集光谱数据，并根据校正模型计

算相关的聚合物参数，通过调整挤出机压力、温度，

可在线监控挤出过程，提高微孔塑料制品的质量。

近红外光纤传感器由蓝宝石光纤，传光光纤，固化结

构连接器，~接头及金属保护管构成。图 2 为结构

示意图。

Fiber-oplic cablcs 

图 l 在线近红外光谱光纤传感系统结构示意图

Fig.l Structure diagram o[ in-line [ib巳r-optic

sensmg system 
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图 2 光纤光谱传感器结构示意图

Fig.2 Structure diagram of fiber-optic senωr 

3.2 光谱信息的多变量校正方法

根据比尔定律，对于多波长和多组份体系，光谱

吸收峰强度与物质的浓度成正比，则

y = BX + E (1) 

式中 Y 为浓度， A 为吸光度(光谱矩阵 ) ， B 为消光

系数 ， E 为残差
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方程(1)的最小二乘解为 :B = (XTX) - I XTy , 

只要知道组份的浓度和性质，就可以建立校正模型，

在 PLS 方法中， x 和 Y 阵用于数据压缩，用该方法

建立数据集校正模型，第一主因数(主成分)作为

XTy 的变量，而最困难的问题是如何确定主成分

数。如果建模使用的主成分数过少，就会排除重要的

信息，如果使用主成分过多，则模型中包含噪声，使

模型的预测能力下降。其关键是建立具有最小残差

的最优化校正模型。采用下列方法确定适当的主成
分数[8) 。

3.2.1 PRESS(预测残差平方和)

使用一定数目的主成分建立一个模型，并用该

模型对建模的每个样品进行预测，得到每个样品的

预测值和己知值的差。即
N 

P阻SSj = ~ (y, - Y'.j)2 (2) 

其中 3 和y 分别为第 z 个样品的预测值和实际值，N

为校正集中样品数目，)为校正模型中变量数。

3.2.2 SEC(校正集的标准偏差)

SEC = 

产C

~ (Y,.c - Y,.c)2 
(3) 

NC -1 

其中 Yi.c 和Yi . c 分别为校正集中第z 个样品的预测值

和实际值 ， NC 为校正集中样品数目在建立校正模

型后，用该模型对样品进行预测，即独立的预测集

Y。

3.3 人工神经网络校正模型

引人 ANN 的 BP 和自组织算法，建立聚合物挤

出参数近红外光谱的校正模型[9) 。 图 3 为 BP 算法

的三层前传网络，从左到右的 3 层分别为输入层、隐

蔽层和输出层，输入层、隐蔽层和输出层均有许多节

点组成，输入信号经输入层节点，向前传播到隐蔽层

节点，经过作用函数后，把隐蔽层节点输出的信号传

播至输出层节点，最后由输出层节点给出结果。节

点之间通过作用函数:巧 = f(~ ω户+ wo) 连

接。聚合物挤出成型实验中获得各种参数的近红外

图 3 BP算法 3 层前传网络示意图

Fig.3 BP three- layer f民d-[orward neural network modal 
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光谱数据，通过主成分分析进行压缩，选取 3~4 个

主成分的得分作为输入参数，用两层 ANN 结构构

建近红外光谱的鲁棒校正模型。

4 结束语

近红外光谱方法作为一种快速分析方法，可以

对各种样品，包括从气体到透明或海浊的液体，从均

浆到粉末，从固体材料到生物组织等，提供快速、精

确的定性、定量分析而不损伤样品。光纤传感器技

术的应用，使传统的近红外光谱的应用扩展到远程

分析和控制 。 因此，在线近红外光纤光谱传感方法，

可在线监控聚合物挤出过程中各种参数如聚合物成

分、熔融系数、气体浓度等，解决了聚合物挤出过程

中在线监控问题，对研究微孔塑料发泡过程具有重

要意义。
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