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三维荧光光谱结合2DPCA-SSA-GRNN对柴油占比
的检测
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摘要 柴油和生物柴油混合油液三维荧光光谱中的荧光峰较多,导致混合油液的主要特征峰不明显,而且随着柴

油占比的减少,三维荧光光谱的最大荧光强度位置会发生偏移,荧光强度与柴油占比不满足线性关系。因此,检测

混合油液中的柴油占比较为复杂。本团队采用二维主成分分析(2DPCA)对混合油液的三维荧光光谱进行重构,重
构荧光光谱中的冗余信息减少,在最佳激发波长450

 

nm下有能代表柴油的发射光谱(465~500
 

nm)。利用麻雀搜

索算法(SSA)对广义回归神经网络(GRNN)进行优化,构建2DPCA-SSA-GRNN预测网络,该网络输入是训练集中

的9个样本经2DPCA重构后能代表柴油的发射光谱,网络输出是柴油占比。最后利用建立的网络预测测试集中4
个样本的柴油占比,柴油占比分为85.02%、73.76%、63.80%、53.37%,平均回收率为98.39%,均方根误差为

0.90%,预测效果较未利用重构发射光谱的网络具有较大提升,均方误差降低了0.97个百分点,平均回收率提高

了1.24个百分点。本文为优化神经网络预测物质占比提供了新方法。
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1 引  言

近几十年以来,石油资源过度开发的问题引起了

人们的广泛关注,急需可替代的新型燃料以缓解这一

问题。生物柴油具有与柴油相似的理化性质,而且具

有较好的环境效益,因此人们通常将其与柴油混合后

作为柴油的替代产品,以减少柴油的实际消耗。然而,
柴油在混合油液中的占比对该燃料转化的动力存在较

大影响,若柴油占比过低,就会出现油雾化不良、油气

混合不充分、发动机压力不足以及二氧化氮排放量增

加等问题[1]。目前,虽然各国对柴油在混合燃料中的

体积比存在不同要求,但通常要求这一比值要达到

50%以上[2]。因此,对柴油和生物柴油混合油液中柴

油的体积比(以下简称“柴油占比”)进行快速、有效辨

别具有重要意义。
目前,国内外检测柴油占比的方法有色谱法、核磁

共振波谱法、红外光谱法、荧光光谱法以及紫外和可见

光谱法等[3]。其中,荧光光谱法中的三维荧光光谱法

因具有简单、便捷、灵敏度高等优势而被广泛应用于各

个领域[4-7]。2004年,申金媛等[8]基于神经网络对非

线性荧光光谱进行了分析。王书涛等[9-10]在此基础上

通过智能算法优化神经网络提高了定量预测物质占比

的精确度,但是他们在建立神经网络时仅选取了荧光

强度较高的发射光谱,这种方法具有较强的主观性,当
荧光光谱较为复杂时,主观选择的光谱会导致预测精

度下降。Yang等[11]提出的2DPCA是基于矩阵的二

维主成分分析方法,本团队利用该方法对三维荧光光

谱进行重构,重构后的荧光光谱既保留了光谱的原始

信息,又选取了能代表光谱特征信息的荧光峰。广义

回归神经网络(GRNN)以其对非线性关系的良好处理

效果而常被用于物质占比的预测分析。吴希军等[12]

利用广义回归神经网络实现了掺伪芝麻油的定量分

析。但是,广义回归神经网络参数(光滑因子)对预测

结果的影响比较大,Xue等[13]提出的麻雀搜索算法

(SSA)能够对广义回归神经网络参数进行优化,提高

其预测效果。麻雀搜索算法的收敛速度快,易找到全

局最优解。
本团队采用2DPCA对柴油与生物柴油混合油液

的三维荧光光谱进行重构,该方法可以减少冗余信息,
提高峰值拾取方法的预测能力;然后利用混合油重构

光谱中与柴油光谱拟合较好的发射光谱建立麻雀搜索

算 法 优 化 后 的 广 义 回 归 神 经 网 络 2DPCA-SSA-
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GRNN,并采用该网络实现了混合油液中柴油占比的

准确检测。该方法具有方便快捷、无污染、无损耗的优

点,为物质含量检测提供了新思路。

2 基本原理

2.1 2DPCA
2DPCA是一种基于主成分分析的数据降维方

法[11],它不仅可以直接对原始的光谱图像矩阵进行特

征提取以及图像重构,使光谱图像的主要特征更突出,
还可以有效减少冗余信息。2DPCA的计算过程如下:

对于测定数据集A(61×61),若要求其投影特征

向量Y,首先要寻找最佳投影空间X。A、Y、X 满足

Y=AX。 (1)
寻找最佳投影空间X 的表达式为

J(X)=tr(SX), (2)
其中,

SX =E A-E(A)X  A-E(A)X  T  , (3)
式中:SX 是Y 的协方差矩阵;tr(SX)是SX 的迹;E(·)
表示求均值。

令Gt表示样本的协方差矩阵,

Gt=
1
N∑

N

i=1

(Ai-A
-
)T(Ai-A

-
), (4)

式中:N 表示样本数量;A
-

表示样本的平均光谱,即

A
-

=
1
N∑

N

i=1
Ai。 (5)

由SX 和Gt可以得到广义总体散布函数J(X)为
J(X)=XTE X-E(X)  T X-E(X)    ,(6)

J(X)最大化时对应的投影空间X 就是最佳投影空间。
选取Gt中前 m 个最大特征值对应的特征向量

X1,X2,…,Xm,并且这些特征向量满足标准正交化,
即满足

X1,X2,…,Xm  =argmax[J(X)]

XT
iXj =0,i≠j,j=1,…,m 。 (7)

  将样本光谱Ai(i=1,…,N)向最佳向量 X1,
X2,…,Xm 投影,得到的投影特征向量Yi 是样本光谱

的主要成分向量,即

Yi=Ai[X1,X2,…,Xm]。 (8)
重构图像A'i为

A'i=[Y1,Y2,…,Ym][X1,X2,…,Xm]T。 (9)
2.2 麻雀搜索算法-广义回归神经网络(SSA-GRNN)
2.2.1 广义回归神经网络

广义回归神经网络[12]是一种径向基神经网络,对
非线性问题具有良好的逼近能力和预测能力。广义回

归神经网络参数(光滑因子)的传统寻找方法是遍历

法,这种操作不够便捷,容易错过最优值。如何寻找最

佳光滑因子是提高广义回归神经网络预测的关键。
2.2.2 麻雀搜索算法

麻雀搜索算法[13]主要是利用三种类型的麻雀(发
现者、加入者和侦察者)分工协作找到全局最优解。发

现者负责为加入者提供搜索范围和方向;加入者寻找

食物,并监视发现者争夺食物;而侦察者的存在是为了

保证整体麻雀的捕食率,确保雀群在安全范围内进行

捕食。
麻雀组成的种群可以表示为

X=

x1
1 x2

1 … xd
1

x1
2 x2

2 … xd
2

︙ ︙ ︙

x1
n x2

n … xd
n





















, (10)

式中:d 表示维数;n 表示麻雀数量。
发现者的位置更新公式为

xi,j(t+1)=
xi,j(t)·exp -i

α·T  ,R2 <ST

xi,j(t)+Q,
 

R2 ≥ST







 ,

(11)
式中:t表示当前迭代次数;T 表示最大的迭代次数;α
为[0,1]范围内的随机数;xi,j(t)表示第i只麻雀在第

j维迭代次数为t 时的位置信息;R2 表示预警值,
R2∈[0,1];ST 表示安全值,ST∈[0.5,1];Q 为服从

正态分布的随机数。当R2≥ST 时,侦察者发现捕食

者,侦察者向雀群发出信号,发现者飞往安全区域;当
R2<ST,表示周围没有捕食者,发现者可以继续搜食。

加入者的位置更新公式为

xi,j(t+1)=
Q·exp

xworst(t)-xi,j(t)
i2





 




 ,

 

i>
n
2

xbest,j(t+1)+ xi,j(t)-xbest,
 

j(t+1)·B+·L,
 

others







 , (12)

式中:xworst(t)表示当前全局最差的位置;xi,j(t)表示

发现者占据的最佳位置;B+=BT(BBT)-1,其中B 表

示一个内部元素随机分配为1或-1的1×d 矩阵;L
表示一个全为1的1×d 的矩阵;xbest,j(t+1)为更新

后的全局最优位置。当i>
n
2

时,表示适应度较差的

第i只加入者处于饥饿状态,需要到其他区域重新寻

找食物。
侦察者的位置更新公式为

xi,j(t+1)=
xbest,

 

j(t)+β xi,j(t)-xbest,
 

j(t+1),fi >fg

xi,j(t)+K
xi,j(t)-xworst,

 

j(t)
(fi-fw)+e





 




 ,

 

fi=fg







 ,

(13)
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式中:xbest,
 

j(t)表示当前全局最优位置;fg 和fw 表示

当前最优值和最劣值;e是一个常数,是避免分母为0
而人为添加的;β是服从均值为0、方差为1的参数;K
的大小表示麻雀的运动步长,正负表示麻雀运动的方

向,K∈[-1,1];fi 表示随机重排采样的第i只麻雀

的适应度。
麻雀的适应度可以表示为

Fx =

f([x1
1 x2

1 … xd
1])

f([x1
2 x2

2 … xd
2])

︙

f([x1
n x2

n … xd
n])























。 (14)

  在本团队的研究中,适应度值为折叠度Z=4时

的交叉验证法对广义回归神经网络的预测误差。
2.2.3 SSA-GRNN的建立

麻雀搜索算法模拟麻雀的觅食与反捕食行为,具有

较强的搜索能力,能有效避免陷入局部最优。利用麻雀

搜索算法寻找最合适的光滑因子,能够有效优化广义回

归神经网络,使其预测效果更好。具体步骤如下:
1)根据 Yang等[11]提出的麻雀搜索算法的参数

范围设置麻雀搜索算法的种群数为20,最大迭代次数

为20,下边界为0.1,上边界为2,维度为1,安全值

ST=0.6,发现者在麻雀数量中的占比为70%,警示者

在麻雀数量中占比为20%,加入者在麻雀数量中的占

比为30%。
2)初始化种群,计算每只麻雀的适应度,对适应度

排序,找出全局最优适应度值及其对应的麻雀的位置。
3)利用式(11)~(13)逐步更新加入者、发现者和

侦察者的位置。当发现者找到更好的食物时,加入者

会根据式(12)立即离开前去抢夺。每次迭代随机产生

一定比例的侦察者,更新侦察者的位置,保证发现者和

加入者一直在安全范围内进行选择。发现者和加入者

的角色可以随意转换,但是所占比例不变。
4)重新计算每只麻雀的适应度值,对适应度进行

排序,寻找最佳适应度值,最佳适应度值(广义回归神

经网络的预测误差最小)对应的麻雀位置即为所求光

滑因子。
5)将所求的光滑因子作为参数建立预测网络,对

柴油占比进行预测。
2.3 品质指数

品质指数(FOM)是用来衡量结果优劣的评价指

标。本文引入回收率和均方根误差(RMSE)来衡量结

果的准确性,它们的表达式为

yrecovery=
y'i
yi

×100%, (15)

ERMS=
1
N∑

N

i=1

(y'i-yi)2, (16)

式中:yi 表示样本的实际占比;y'i表示样本的预测占

比;N 代表样本个数。

3 实验研究

3.1 实验仪器设备与参数设置

本文采用Edinburgh公司生产的FS920稳态荧

光光谱仪进行数据采集。仪器参数设置如下:激发波

长扫描范围为300~600
 

nm,步长5
 

nm,发射波长扫

描范围为320~620
 

nm,步长5
 

nm。为避免瑞利散射

的影响,设置发射波长始终滞后激发波长20
 

nm。
3.2 油液样本的配制

生物柴油由科瑞达化工有限公司生产,其主要原

料为地沟油;柴油购于当地中国石油加油站。实验样

本是将生物柴油和柴油按照不同比例混合而成的

10
 

mL混合油液,混合结果如表1所示。将其中的

D85、D75、D65、D55样本作为测试集,其余样本作为训

练集。
表1 样本的配比

Table
 

1 Proportion
 

of
 

each
 

sample
 

Sample
Volume

 

of
 

diesel
 

/mL
Volume

 

of
 

biodiesel/mL
Volume

 

fraction
 

of
 

diesel
 

/% Sample
Volume

 

of
 

diesel
 

/mL
Volume

 

of
 

biodiesel
 

/mL
Volume

 

fraction
 

of
 

diesel
 

/%

D90 9.0 1.0 90 D55 5.5 4.5 55

D85 8.5 1.5 85 D50 5.0 5.0 50

D80 8.0 2.0 80 D40 4.0 6.0 40

D75 7.5 2.5 75 D30 3.0 7.0 30

D70 7.0 3.0 70 D20 2.0 8.0 20

D65 6.5 3.5 65 D10 1.0 9.0 10

D60 6.0 4.0 60

4 结果与讨论

4.1 光谱特性分析

图1为柴油、生物柴油以及柴油与生物柴油混合

油液D10、D70的三维荧光等高线图和三维荧光光谱。

柴油中含有大量烃类化合物,不同的成分对激发光的

吸收效率不同,发射荧光效率也不同,故而构成了较为

复杂的荧光光谱。由图1(a1)、(b1)可知柴油的最佳

荧光峰位于450
 

nm/480
 

nm处,由图1(a2)、(b2)可知

生物柴油的最佳荧光峰位于370
 

nm/410
 

nm。由图1
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图1 柴油、生物柴油以及柴油与生物柴油混合油液D10和D70的三维荧光等高线图和荧光光谱图

Fig 
 

1 Three-dimensional
 

contour
 

maps
 

and
 

fluorescence
 

spectra
 

of
 

diesel
 

and
 

biodiesel 
 

as
 

well
 

as
 

diesel
 

and
 

biodiesel
 

mixture
samples

 

D10
 

and
 

D70

之间的对比可知柴油与生物柴油混合油液光谱的荧光

强度与柴油占比呈非线性关系,随着柴油在混合油中

占比的降低,柴油的光谱特征也相应减弱,因此混合油

液最佳荧光峰的位置会发生偏移,这种偏移会对柴油

占比的分析产生影响。
进一步分析,选取训练集中的混合油液,在柴油的

最佳激发波长450
 

nm下,测量混合油液的发射光谱

图,测量结果如图2所示。混合油液的最大荧光强度

随柴油占比的变化如图3所示。结合图2和图3可

知,在发射波长范围为320~620
 

nm的发射光谱中,
主荧光峰有两个。为避免产生一级瑞利散射而采取发

射波长滞后于激发波长20
 

nm的做法导致450
 

nm/
460

 

nm处的荧光峰不完整,无法判断荧光峰是否出现

偏移,而且峰的最大荧光强度与柴油占比不呈线性变

图2 混合油液的发射光谱

Fig 
 

2 Emission
 

spectra
 

of
 

oil
 

mixtures

化关系;而在相同的激发波长下,475~500
 

nm发射波

长范围的荧光峰波形完整,最大荧光强度与450
 

nm/
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图3 混合油液的最大荧光强度

Fig 
 

3 Maximum
 

fluorescence
 

intensity
 

of
 

oil
 

mixtures

460
 

nm处荧光峰的最大荧光强度相差较小,且在柴油

占比较小时荧光峰的位置向左偏移。根据王书涛预测

物质占比的方法[9-10],本实验中选取的荧光强度较强

的两荧光峰均包含较多荧光信息,但利用二者的荧光

信息建立预测网络会造成过拟合现象,从而降低物质

占比的预测精度。因此,需要选取一种方法拾取荧光

信息较多的荧光峰。
4.2 样本预处理

利用2DPCA对荧光光谱进行重构,拾取能代表

样本性质的荧光峰建立预测网络。根据2DPCA提取

的光谱的特征信息,可以得到对应的主成分贡献率。
为保证重构的混合油荧光光谱能代表柴油占比,由
图4所示的混合油液重构后的发射光谱和柴油发射光

谱对比结果可以看出贡献率在90%以上即可重构出

所需光谱信息。根据表2所示主成分的贡献率,选取

前三个主成分PC1、PC2、PC3对荧光光谱进行重构。
表2 主成分的贡献率

Table
 

2 Contribution
 

rate
 

of
 

principal
 

components

Principal
component

Contribution
rate

 

/%
Cumulative

 

contribution
 

rate
 

/%

PC1 70.78 70.78

PC2 17.11 87.88

PC3 5.06 92.94

PC4 2.37 95.31

PC5 1.13 96.45

PC6 0.62 97.07

PC7 0.52 97.60

PC8 0.42 98.01

PC9 0.30 98.32

PC10 0.25 98.57

  经过重构后的混合油液D10的三维等高线图和

荧光光谱如图5(a1)、(b1)所示,D70的三维等高线图

和荧光光谱如图5(a2)、(b2)所示。2DPCA利用由柴

油、混合油液(D10~D90)、生物柴油组成的多个二维

矩阵同时投影并选取主成分对样本进行重构,重构光

图4 混合油液光谱经2DPCA重构后的发射光谱与柴油发

射光谱的对比

Fig 
 

4 Comparison
 

between
 

reconstructed
 

emission
 

spectrum
of

 

oil
 

mixture
 

by
 

2DPCA
 

and
 

diesel
 

emission
 

spectrum

谱中包含了能代表柴油和生物柴油占比信息的荧光

峰。由图4可知经过2DPCA重构的荧光光谱在保留

混合油本身荧光特性的前提下,可使荧光的主要特征

峰得以突出,荧光光谱的组成成分得以简化。
训练集中混合油液样本的发射光谱在柴油最佳激

发波长450
 

nm处的变化情况如图6所示。为避免柴

油占 比 对 光 谱 的 影 响,对 发 射 光 谱 利 用450
 

nm/
490

 

nm的荧光强度进行归一化。柴油发射光谱以及

混合油液光谱经2DPCA重构后的发射光谱的对比如

图4所示。由图4和图6可知重构后的混合油发射光

谱得到了精简,拾取出的荧光峰在发射波长475~
500

 

nm范围内与柴油本身荧光峰的拟合情况较好,位
置和波形基本未发生改变,能够代表柴油的荧光信息,
进而能够用来对柴油的占比进行预测。
4.3 混合油液中柴油的定量分析

利用2DPCA重构训练集,将重构后的训练集中

各混合油液样本在激发波长450
 

nm、发射波长475~
500

 

nm下的相对荧光强度组成的9×6矩阵作为输

入,柴油在混合油液中的占比作为输出,构建预测网

络,对柴油占比进行预测。
麻雀搜索算法的迭代次数随误差的变化曲线如

图7所示。可见,麻雀搜索算法在第5次迭代时就找

到了能使广义回归神经网络误差最小的光滑因子,收
敛速度较快且收敛到最小值后保持不变。

利用最佳的光滑因子建立广义回归神经网络,对
测试集的样本进行预测,得到柴油占比的预测值。
表3是2DPCA-SSA-GRNN模型和SSA-GRNN模型

预测结果的对比,其中SSA-GRNN模型选取训练集

中未经2DPCA重构的样本中激发波长450
 

nm下荧

光强度较高的460~500
 

nm范围内的发射光谱建立

同样的广义回归神经网络进行预测。因为广义回归神

经网络在预测时的权重具有随机性,因此预测时会有

误差。本文预测值是麻雀搜索算法寻找到最佳光滑因

子后进行5次预测并取平均值得到的。由表3可以看

出,2DPCA-SSA-GRNN模型对柴油占比的预测效果
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图5 2DPCA重构之后混合油液D10、D70的三维等高线图和荧光光谱。(a1)(a2)等高线图;(b1)(b2)三维荧光光谱

Fig 
 

5 Three-dimensional
 

contour
 

maps
 

and
 

fluorescence
 

spectra
 

of
 

oil
 

mixture
 

samples
 

D10
 

and
 

D70
 

after
 

2DPCA
 

reconstruction 
 

 a1  a2 
 

Three-dimensional
 

contour
 

maps 
 

 b1  b2 
 

fluorescence
 

spectra

图6 2DPCA重构后混合油液的发射光谱

Fig 
 

6 Emission
 

spectra
 

of
 

oil
 

mixture
 

samples
 

reconstructed
 

by
 

2DPCA

图7 麻雀搜索算法的收敛曲线

Fig 
 

7 Convergence
 

curve
 

of
 

sparrow
 

search
 

algorithm

表3 预测结果对比

Table
 

3 Comparison
 

of
 

prediction
 

results

Model Predictive
 

percentage
 

/% Recovery
 

/% Spread RMSE
 

/% Average
 

recovery
 

/%

2DPCA-SSA-GRNN

85.02
 

(D85) 100.02
 

(D85)

73.76
 

(D75) 98.34
 

(D75)

63.80
 

(D65) 98.16
 

(D65)

53.37
 

(D55) 97.03
 

(D55)

0.44 0.90 98.39

SSA-GRNN

85.50
 

(D85) 98.24
 

(D85)

75.96
 

(D75) 101.28
 

(D75)

61.69
 

(D65) 94.90
 

(D65)

51.79
 

(D55) 94.17
 

(D55)

0.48 1.87 97.15

良好,D85、D75、D65、D55油液样本的占比分别为

85.02%、73.76%、63.80%、53.37%,平均回收率为
98.39%(较SSA-GRNN模型预测的平均回收率提高

了1.24个百分点),均方根误差RMSE为0.90%(约
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为SSA-GRNN模型预测RMSE的1/2)。由上述两

种模型的对比可以看出,采用2DPCA对荧光光谱进

行重构有助于提高荧光峰发生偏移时的预测准确率。

5 结  论

利用峰值拾取结合智能算法优化神经网络,可以

对物质的占比进行定量分析,但当荧光光谱比较复杂

时,主观的峰值拾取会导致准确率降低。本团队利用

2DPCA对混合油的荧光光谱进行重构,重构后的荧光

光谱既保留了光谱原始的荧光特性,又简化光谱中的

冗余信息,提高了混合油液中柴油的定量分析准确率,
为物 质 的 定 量 分 析 提 供 了 新 思 路。下 一 步 拟 将

2DPCA与其他光谱分析方法相结合,进一步提高光谱

重叠严重情况下荧光信息的提取准确度,实现复杂物

质的定量与定性分析。
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Detection
 

of
 

Diesel
 

Proportion
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Three-Dimensional
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Abstract

Objective Recently 
 

overexploitation
 

of
 

oil
 

resources
 

has
 

become
 

a
 

major
 

problem 
 

attracting
 

extensive
 

attention 
 

Thus 
 

alternative
 

new
 

fuels
 

are
 

needed
 

to
 

alleviate
 

the
 

problem 
 

Biodiesel
 

is
 

usually
 

mixed
 

with
 

diesel
 

as
 

an
 

alternative
 

to
 

diesel
 

because
 

of
 

its
 

similar
 

properties
 

and
 

excellent
 

environmental
 

benefits 
 

thereby
 

reducing
 

the
 

actual
 

consumption
 

of
 

diesel 
 

However 
 

the
 

proportion
 

of
 

diesel
 

in
 

mixed
 

oil
 

containing
 

diesel
 

and
 

biodiesel
 

greatly
 

affects
 

the
 

power
 

transformed 
 

A
 

low
 

diesel
 

proportion
 

will
 

cause
 

problems 
 

such
 

as
 

poor
 

oil
 

atomization 
 

insufficient
 

oil-gas
 

mixing 
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insufficient
 

engine
 

pressure 
 

and
 

increased
 

nitrogen
 

dioxide
 

emission 
 

Although
 

several
 

countries
 

have
 

different
 

specifications
 

for
 

the
 

proportion
 

of
 

diesel
 

in
 

mixed
 

fuel 
 

the
 

proportion
 

of
 

diesel
 

should
 

be
 

more
 

than
 

50% 
 

Therefore 
 

the
 

rapid
 

and
 

effective
 

identification
 

of
 

the
 

proportion
 

of
 

diesel
 

in
 

the
 

mixed
 

oil
 

of
 

diesel
 

and
 

biodiesel
 

is
 

greatly
 

significant
 

for
 

the
 

qualitative
 

detection
 

of
 

imported
 

diesel 

Methods In
 

this
 

paper 
 

the
 

peak
 

pick-up
 

method
 

was
 

used
 

to
 

detect
 

the
 

proportion
 

of
 

diesel
 

in
 

the
 

mixed
 

oil 
 

Since
 

there
 

were
 

many
 

hydrocarbons
 

in
 

the
 

mixed
 

oil 
 

the
 

fluorescence
 

spectrum
 

of
 

the
 

sample
 

was
 

complex 
 

Thus 
 

selecting
 

the
 

appropriate
 

fluorescence
 

peak
 

was
 

difficult 
 

The
 

sample
 

was
 

projected
 

directly
 

on
 

the
 

two-dimensional
 

plane
 

using
 

two-
dimensional

 

principal
 

component
 

analysis
 

 2DPCA  
 

and
 

the
 

first
 

three
 

principal
 

components
 

were
 

selected
 

to
 

reconstruct
 

the
 

fluorescence
 

spectrum 
 

Observe
 

that
 

the
 

reconstructed
 

fluorescence
 

spectrum
 

retained
 

the
 

fluorescence
 

peak
 

with
 

more
 

principal
 

component
 

information 
 

Using
 

this
 

peak
 

intensity
 

to
 

predict
 

the
 

proportion
 

of
 

the
 

diesel
 

oil
 

will
 

greatly
 

improve
 

the
 

prediction
 

accuracy 
 

However 
 

no
 

linear
 

relationship
 

between
 

the
 

retained
 

fluorescence
 

peak
 

intensity
 

and
 

the
 

proportion
 

of
 

diesel
 

oil
 

exists 
 

thus 
 

introducing
 

a
 

neural
 

network
 

for
 

further
 

analysis
 

is
 

necessary 
 

Furthermore 
 

we
 

selected
 

a
 

generalized
 

regression
 

neural
 

network
 

 GRNN 
 

to
 

predict
 

the
 

proportion
 

of
 

diesel
 

oil
 

because
 

of
 

its
 

advantages
 

in
 

dealing
 

with
 

nonlinear
 

relationships 
 

Additionally 
 

three
 

sparrows
 

of
 

the
 

small
 

slope
 

approximation
 

 SSA 
 

method
 

were
 

used
 

to
 

search
 

the
 

parameters
 

of
 

the
 

GRNN-spread 
 

and
 

the
 

GRNN
 

was
 

established
 

using
 

the
 

best
 

spread
 

to
 

accurately
 

detect
 

the
 

proportion
 

of
 

diesel
 

in
 

the
 

mixed
 

oil 

Results
 

and
 

Discussions For
 

the
 

oil
 

mixture
 

sample
 

of
 

diesel
 

and
 

biodiesel
 

 Table
 

1  
 

we
 

divided
 

the
 

sample
 

into
 

test
 

and
 

training
 

sets 
 

respectively 
 

It
 

can
 

be
 

found
 

from
 

Fig 
 

1
 

that
 

the
 

fluorescence
 

spectrum
 

of
 

the
 

sample
 

was
 

complex 
 

with
 

more
 

fluorescence
 

peaks
 

and
 

less
 

difference
 

in
 

fluorescence
 

intensity 
 

thus 
 

accurately
 

identifying
 

fluorescence
 

peaks
 

containing
 

more
 

principal
 

components
 

was
 

difficult 
 

In
 

the
 

Fig 
 

1 
 

the
 

best
 

fluorescence
 

peak
 

of
 

diesel
 

oil
 

was
 

at
 

450 
480

 

nm
 

and
 

that
 

of
 

biodiesel
 

was
 

at
 

370 410
 

nm 
 

With
 

the
 

decrease
 

in
 

diesel
 

proportion 
 

the
 

fluorescence
 

intensity
 

at
 

the
 

best
 

fluorescence
 

peak
 

position
 

of
 

diesel
 

failed
 

to
 

satisfy
 

the
 

linear
 

relationship
 

with
 

the
 

proportion
 

of
 

diesel 
 

as
 

shown
 

in
 

Fig 
 

3 
 

Furthermore 
 

the
 

fluorescence
 

spectrum
 

of
 

biodiesel
 

greatly
 

affected
 

that
 

of
 

diesel 
 

It
 

was
 

impossible
 

to
 

simply
 

extract
 

the
 

strongest
 

fluorescence
 

intensity
 

and
 

establish
 

a
 

neural
 

network
 

for
 

prediction 
 

The
 

three-dimensional
 

fluorescence
 

spectrum
 

of
 

the
 

sample
 

was
 

reconstructed
 

using
 

2DPCA 
 

as
 

shown
 

in
 

Fig 
 

5 
 

Since
 

the
 

remaining
 

fluorescence
 

peaks
 

of
 

the
 

reconstructed
 

fluorescence
 

spectrum
 

contain
 

more
 

principal
 

components 
 

selecting
 

the
 

spectral
 

information
 

with
 

strong
 

fluorescence
 

intensity
 

for
 

prediction
 

reduced
 

the
 

error 
 

According
 

to
 

Fig 
 

4 
 

the
 

reconstructed
 

emission
 

spectrum
 

of
 

the
 

sample
 

matched
 

the
 

original
 

diesel
 

sample 
 

Therefore 
 

the
 

strong
 

part
 

of
 

the
 

reconstructed
 

fluorescence
 

spectrum
 

 9×6 
 

was
 

selected
 

as
 

the
 

training
 

set 
 

The
 

GRNN
 

optimized
 

using
 

SSA
 

was
 

established
 

to
 

predict
 

the
 

test
 

set
 

and
 

the
 

prediction
 

results
 

are
 

shown
 

in
 

Table
 

3 
 

The
 

results
 

revealed
 

that
 

the
 

prediction
 

effect
 

of
 

the
 

2DPCA-
SSA-GRNN

 

model
 

is
 

good 
 

with
 

an
 

average
 

recovery
 

of
 

98 39%
 

and
 

a
 

mean
 

square
 

error
 

of
 

0 90% 
 

which
 

is
 

about
 

1 2
 

the
 

mean
 

square
 

error
 

predicted
 

by
 

SSA-GRNN
 

alone 

Conclusions The
 

intelligent
 

algorithm
 

was
 

used
 

to
 

optimize
 

the
 

neural
 

network 
 

which
 

realized
 

the
 

quantitative
 

analysis
 

of
 

substances 
 

However 
 

its
 

accuracy
 

was
 

low
 

considering
 

the
 

complex
 

situation
 

of
 

the
 

fluorescence
 

spectrum 
 

In
 

this
 

paper 
 

we
 

proposed
 

2DPCA
 

to
 

reconstruct
 

the
 

fluorescence
 

spectrum
 

of
 

the
 

sample 
 

Our
 

method
 

retains
 

the
 

original
 

fluorescence
 

characteristics
 

of
 

the
 

spectrum 
 

simplifies
 

the
 

redundant
 

information
 

in
 

the
 

spectrum 
 

improves
 

the
 

quantitative
 

analysis
 

results
 

of
 

diesel
 

in
 

mixed
 

oil 
 

and
 

provides
 

a
 

new
 

idea
 

for
 

the
 

quantitative
 

analysis
 

of
 

substances 
 

With
 

the
 

progress
 

in
 

science
 

and
 

technology 
 

more
 

additives
 

can
 

be
 

used
 

to
 

optimize
 

the
 

performance
 

of
 

substances 
 

even
 

with
 

more
 

complex
 

spectra 
 

2DPCA
 

can
 

screen
 

out
 

the
 

main
 

fluorescence
 

information
 

in
 

the
 

spectrum
 

and
 

improve
 

the
 

peak
 

picking
 

method
 

to
 

analyze
 

substances 
 

In
 

future
 

work 
 

2DPCA
 

can
 

be
 

combined
 

with
 

other
 

spectral
 

analysis
 

methods
 

to
 

further
 

improve
 

the
 

accuracy
 

of
 

fluorescence
 

information
 

extraction
 

for
 

serious
 

spectral
 

overlap
 

and
 

realize
 

the
 

quantitative
 

and
 

qualitative
 

analysis
 

of
 

complex
 

substances 
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