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激光打印墨粉红外光谱的小样本种类判别

申思*，刘猛
浙江警察学院刑事科学技术系，浙江 杭州 310053

摘要 激光打印墨粉的品牌型号判别是法庭科学专家认定涉案打印机具和鉴别添加打印文件的关键步骤，已有方法通

常需要大量训练样本才能获得可靠的分类模型，但实际案例中往往无法获取足够的样本。针对这一问题提出了基于红

外光谱和化学计量法的小样本墨粉种类判别方法。实验采集了 8种不同品牌型号的激光打印墨粉红外光谱数据，根据光

谱信号的特点以及遍历法选出效果最佳的光谱数据预处理方法，并对处理后的数据建立偏最小二乘判别分析（PLS-DA）
模型，以随机森林（RF）和支持向量机（SVM）作为对比算法。实验结果表明：二阶导数与 Savitzky-Golay平滑组合使用可

以获得实验数据的最佳预处理效果；PLS-DA模型的准确率始终高于 RF和 SVM，训练集样本数大于 90时 PLS-DA模型

准确率为 100%，训练集样本数为 60时该模型准确率为 95%。提出的基于红外光谱和 PLS-DA的激光打印墨粉种类判

别模型准确率高、可解释性强且所需训练样本数较少，在物证检验领域具备较强的实用性。
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Few-Shot Classification of Laser-Printing Toner Using
Infrared Spectroscopy

Shen Si*, Liu Meng
Department of Forensic Science and Technology, Zhejiang Police College, Hangzhou 310053, Zhejiang, China

Abstract Classifying laser-printer toner is an essential step for identifying printers and dictating forged documents.
However, the existing methods require numerous training samples, which is unrealistic in document examination cases. A
few-shot classification method based on infrared spectroscopy and chemometrics is proposed. The infrared spectrum of
eight types of toner was collected, and optimal spectroscopic data preprocessing methods were selected according to the
data’s characteristics and traverse comparison experiment. Using the processed data, a partial least square-discriminant
analysis (PLS-DA) model was established. Random forest (RF) and support vector machine (SVM) were used as the
comparison methods. Experimental results show that the second derivative and Savitzky-Golay smoothing are the best
preprocessing methods for the collected spectrum. In all conditions, PLS-DA outperform RF and SVM. When the
number of the training set is larger than 90, the accuracy of the PLS-DA model is 100%, and when the number of the
training set is 60, it reduces to 95%. The discriminant model of laser-printer toner based on infrared spectroscopy and
PLS-DA exhibits high accuracy and strong interpretability, requires less training samples, and can be applied in forensic
science.
Key words spectroscopy; few-shot classification; infrared spectroscopy; chemometrics; toner classification

1 引 言

数字化办公的全面普及大幅提升了打印文件的使

用率，而激光打印机凭借其速度快、成本低的优势成为

使用率最高的办公打印机具。在此背景下，激光打印

墨粉的品牌型号鉴别成为文件物证检验工作的重要内

容，是认定涉案打印机具的关键依据，也是识别二次添

加打印文件和换页文件的有效方法。

掌握墨粉的主要成分是开展墨粉种类判别的首要

前提，按组分可将其分为双组分墨粉和单组分墨粉。

双组分墨粉的主要成分是热熔性树脂（占比 80%）、着

色剂、电荷调节剂、以铁粉等原料制成的载体以及硅
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酸、二氧化硅、石蜡等物质制成的辅助添加剂。单组分

墨粉与双组分墨粉的主要区别在于前者不含载体但是

添加了磁粉，其余组分的种类和作用相同，但是占比

不同［1］。

可以发现墨粉成分中占比最高的是有机物，而绝

大多数有机化合物和部分无机物在红外区都可以被检

测到光谱特征。因此，红外光谱技术是进行激光打印

墨粉种类鉴别的有效方法。傅里叶变换红外光谱技术

具有快速无损、灵敏度高、操作简便、重现性好等优势，

配合衰减全反射（ATR）附件可以显著简化难溶、难粉

碎高聚物的检验过程，被广泛应用于食品［2-3］、农业［4］等

诸多领域。

在法庭科学领域，国内外已有学者利用红外光谱

技术判别激光打印墨粉的种类，早期成果主要通过红

外谱线分析进行墨粉分类，例如徐秀明等［5］利用红外

光谱法将 16种激光打印墨粉分为 5大类，Almeida等［6］

通过对红外谱线吸收带形状和峰值强度的分析将

138种激光打印墨粉分为 20个类别，龚力伟等［7］对激

光打印墨粉红外光谱特征峰及谱峰细节特征研究进而

实现种类区分。此后，有学者将化学计量法与红外光

谱法相结合，显著提升了方法性能。但是分类效果有

限，通常只能将实验样本划分为若干大类，无法实现对

特定墨粉型号的溯源。例如张清华等［8］基于红外谱线

分析实现了对 31种墨粉中树脂种类的区分，采用主成

分分析和聚类法将实验样本分成 3个大类。Materazzi
等［9］基于红外光谱和主成分分析法对 10种墨粉进行种

类判别，通过对得分图的分析验证了该方法的可行性。

刘猛等［10］采用可见 -近红外高光谱图像技术与随机森

林（RF）、支持向量机（SVM）等统计学习方法的结合，

实现了对 6种墨粉的准确分类。但是该方法需要面向

每一类墨粉采集 25份训练样本，所需样本数量太高，

在实际案件的检验过程中很难实现，因此可行性较低。

基于以上分析，本文提出基于红外光谱技术和化

学计量学方法实现激光打印墨粉品牌型号的准确溯

源，并尽量降低建模所需的样本数量，提高该方法在物

证鉴定实务中的可行性和实用性。

2 材料与方法

2. 1 实验样本与红外光谱采集

收集了市场上 3个常见品牌的 8种型号的黑白激

光打印机（均使用原装硒鼓或粉盒），样本编号、打印机

和硒鼓型号见表 1。设计包含中文、数字、实心方块等

内容的打印样本，使用欣乐牌 70 g/m2规格复印纸，分

批次收集打印实验样本。每周收集 1批，每台打印机

每次打印 5份样本，共收集 3批，总计 15份样本，8台打

印机共收集 120份实验样本。值得注意的是，同一品

牌型号的激光打印墨粉在不同生产时期其配方可能存

在一定的差异。本文收集样本的时间跨度较短，不受

该因素影响。实际案件的检验过程中针对同一牌型号

的墨粉也应收集同一时期的样本，用以避免墨粉配方

差异造成的影响。

使用Nicolet iS50型号傅里叶变换红外光谱仪（美

国 Thermo Fisher Scientific公司），配有 ATR套件，扫

描 次 数 32 次 ，分 辨 率 为 4 cm−1，测 量 波 数 范 围 为

4000~400 cm−1。将样本纸张置于采样台，在纸张上

墨粉均匀处采集红外光谱，每个样本测量 3次，3次结

果一致时判定为有效光谱，计算其平均光谱作为该墨

粉的红外光谱。每隔 5个样本采集一次背景光谱，减

少环境因素和人为误差的干扰。使用 SIMCA软件

（美国 Umetrics公司，13. 0版本）进行光谱数据预处理

并建立判别模型。

2. 2 光谱数据预处理方法

红外光谱的采集过程中存在许多影响数据质量的

干扰因素，例如背景干扰、样品粒度、光的散射以及仪

器噪声等，均会导致光谱数据中包含噪声和干扰信息。

为此，在建立数据分析模型之前有必要进行光谱数据

预处理。

光谱数据的预处理方法有很多，按照处理效果可

以分为基线校正、散射校正、平滑处理和尺度缩放

4类［11］。基线校正包括一阶导数（FD）、二阶导数（SD）
等方法，主要用于扣除背景和消除基线漂移；散射校正

包括多元散射校正（MSC）、标准正态变量（SNV）等方

法，主要功能是消除颗粒不均产生的散射干扰；平滑处

理中最常用的方法是 Savitzky-Golay（SG）平滑，可以

消除光谱信号中的随机噪声；尺度缩放包括中心化、归

一化等处理，用于消除数据尺度差异造成的影响。

选择预处理方法时，可根据样本数据集表现出的

特点有针对性地选择相应方法，不同种类的预处理方

法可以叠加使用。但是预处理效果与光谱类型和预测

组分都相关，不存在普适性的最优方法。因此，在大致

确定需要使用哪些类型的预处理方法后，还需开展遍

历实验，根据判别模型的性能指标确定效果最佳的预

处理方法。

2. 3 偏最小二乘判别分析（PLS-DA）
PLS-DA是基于偏最小二乘（PLS）回归的判别分

表 1 激光打印机信息

Table 1 Information of laser printers

Samples’
number
S1
S2
S3
S4
S5
S6
S7
S8

Brand

HP
Canon
Canon

FUJI XEROX
HP
HP
HP

FUJI XEROX

Type

M202n
LBP6018L
LBP6230DN
P268B
M226DN
M227
P1106
M188w

Type of toner
cartridge
C0388C
CRG 925
CRG 326
CT202331
C388A*
C0388C
CF230A
DR1035

类模型，通过投影将观测变量和预测变量映射到低维

度空间，在提炼出主成分信息后，让每一类样本的投影

点尽可能聚集，不同类别样本的距离尽可能大，从而实

现种类判别。

对于 PLS-DA模型来说，实验样本的红外光谱数

据是自变量 X矩阵，样本的类别是因变量 Y矩阵，Y的

数值对应不同类别。利用 PLS回归将 X和 Y矩阵分别

分解为

X= TPT + E， （1）
Y= UQT + F， （2）

式中：T和 U分别是 X和 Y的得分矩阵；P和 Q则分别

是载荷矩阵（即主成分）；E和 F是误差项。在判别未

知样本的类别时，根据 P矩阵计算出未知样本光谱矩

阵的得分，再计算出回归类别信息矩阵 Y test，与 Y test距
离最近的类别，即是该样本的种类判别结果［12］。

2. 4 模型评价指标

在光谱数据预处理方法的对比实验中，本文利用

R2Y、Q2指数和测试集样本的准确率评判 PLS-DA模

型质量和判别能力。R2Y指数是模型在 Y轴方向的

累积解释率，用于体现模型对 Y矩阵（即类别标签）的

拟合程度；Q2指数是模型的累积预测率，用于体现模

型的预测能力。对于一个较好的模型来说，R2Y和Q2
均应大于 0. 5，R2Y应大于 Q2，但二者差值不应超过

0. 3。在此前提下，测试结果的准确率越高说明模型性

能越好。

为了进一步体现 PLS-DA模型的综合性能，本文

选择 SVM和 RF两种机器学习算法作为对比算法。

选择受试者工作特征曲线（ROC）以及曲线下面积

（AUC）和预测准确率作为模型评价指标。ROC以假

阳性率（FPR）为横坐标、真阳性率（TPR）为纵坐标，

曲线越靠近坐标系左上角，分类模型综合性能越好。

AUC数值是 ROC覆盖区域的面积，数值越接近 1模
型性能越好。

3 结果与讨论

3. 1 光谱数据预处理

图 1展示了全部激光打印墨粉的红外光谱数据，

可以看到明显的信号漂移、散射和信号噪声，应分别使

用基线校正、散射校正和平滑处理等方法消除干扰

信号。

基于不同方法处理后的墨粉红外光谱数据建立

PLS-DA模型，性能指标见表 2。准确率达 100%的模

型共 7个，进一步比较其 R2Y和Q2指标可知 SD+SG
的预处理方法效果最佳，单独使用 SD和 SD+MSC组

合的效果也较为理想，说明样本光谱数据中的主要干

扰因素是基线漂移。

3. 2 激光打印墨粉种类判别分析

3. 2. 1 墨粉 PLS-DA模型整体性能

根据预处理方法对比实验的结果，针对 SD+SG
联合处理后的激光打印墨粉光谱数据建立 PLS-DA种

类判别模型。分别按照测试集在实验样本总数中占比

1/5、1/4、1/3和 1/2的比例划分训练集和测试集，训练

PLS-DA、SVM和 RF模型。根据测试结果绘制各模

型的 ROC并计算 AUC数值。图 2~4展示了不同测

试集占比下 3种模型的 ROC和AUC。
图 2中所有 PLS-DA模型的 ROC都靠近坐标系

左上角且 AUC数值均大于 0. 95，充分体现出该模型

的优越性能。图 3中 SVM模型的微平均AUC均大于

0. 90，但是该模型对 S2类样本的预测准确率较低，

AUC最低时仅为 0. 67。图 4表明同等条件下墨粉的

图 1 激光打印墨粉红外光谱图

Fig. 1 Infrared transmission spectra of laser printing toner
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类模型，通过投影将观测变量和预测变量映射到低维

度空间，在提炼出主成分信息后，让每一类样本的投影

点尽可能聚集，不同类别样本的距离尽可能大，从而实

现种类判别。

对于 PLS-DA模型来说，实验样本的红外光谱数

据是自变量 X矩阵，样本的类别是因变量 Y矩阵，Y的

数值对应不同类别。利用 PLS回归将 X和 Y矩阵分别

分解为

X= TPT + E， （1）
Y= UQT + F， （2）

式中：T和 U分别是 X和 Y的得分矩阵；P和 Q则分别

是载荷矩阵（即主成分）；E和 F是误差项。在判别未

知样本的类别时，根据 P矩阵计算出未知样本光谱矩

阵的得分，再计算出回归类别信息矩阵 Y test，与 Y test距
离最近的类别，即是该样本的种类判别结果［12］。

2. 4 模型评价指标

在光谱数据预处理方法的对比实验中，本文利用

R2Y、Q2指数和测试集样本的准确率评判 PLS-DA模

型质量和判别能力。R2Y指数是模型在 Y轴方向的

累积解释率，用于体现模型对 Y矩阵（即类别标签）的

拟合程度；Q2指数是模型的累积预测率，用于体现模

型的预测能力。对于一个较好的模型来说，R2Y和Q2
均应大于 0. 5，R2Y应大于 Q2，但二者差值不应超过

0. 3。在此前提下，测试结果的准确率越高说明模型性

能越好。

为了进一步体现 PLS-DA模型的综合性能，本文

选择 SVM和 RF两种机器学习算法作为对比算法。

选择受试者工作特征曲线（ROC）以及曲线下面积

（AUC）和预测准确率作为模型评价指标。ROC以假

阳性率（FPR）为横坐标、真阳性率（TPR）为纵坐标，

曲线越靠近坐标系左上角，分类模型综合性能越好。

AUC数值是 ROC覆盖区域的面积，数值越接近 1模
型性能越好。

3 结果与讨论

3. 1 光谱数据预处理

图 1展示了全部激光打印墨粉的红外光谱数据，

可以看到明显的信号漂移、散射和信号噪声，应分别使

用基线校正、散射校正和平滑处理等方法消除干扰

信号。

基于不同方法处理后的墨粉红外光谱数据建立

PLS-DA模型，性能指标见表 2。准确率达 100%的模

型共 7个，进一步比较其 R2Y和Q2指标可知 SD+SG
的预处理方法效果最佳，单独使用 SD和 SD+MSC组

合的效果也较为理想，说明样本光谱数据中的主要干

扰因素是基线漂移。

3. 2 激光打印墨粉种类判别分析

3. 2. 1 墨粉 PLS-DA模型整体性能

根据预处理方法对比实验的结果，针对 SD+SG
联合处理后的激光打印墨粉光谱数据建立 PLS-DA种

类判别模型。分别按照测试集在实验样本总数中占比

1/5、1/4、1/3和 1/2的比例划分训练集和测试集，训练

PLS-DA、SVM和 RF模型。根据测试结果绘制各模

型的 ROC并计算 AUC数值。图 2~4展示了不同测

试集占比下 3种模型的 ROC和AUC。
图 2中所有 PLS-DA模型的 ROC都靠近坐标系

左上角且 AUC数值均大于 0. 95，充分体现出该模型

的优越性能。图 3中 SVM模型的微平均AUC均大于

0. 90，但是该模型对 S2类样本的预测准确率较低，

AUC最低时仅为 0. 67。图 4表明同等条件下墨粉的

图 1 激光打印墨粉红外光谱图

Fig. 1 Infrared transmission spectra of laser printing toner
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RF模型优于 SVM模型，但是不如 PLS-DA模型。尤

其是 S5类样本，AUC最小值为 0. 80，说明该模型对此

类样本的判别能力较弱。

表 3和表 4记录了不同测试集占比下 3种模型的

微平均 AUC数值和测试集准确率。可以发现 PLS-

DA模型的各项指标始终领先，测试集占比 1/5和 1/4
时微平均 AUC和准确率均为 1. 000；而当测试集样本

占比高达 1/2时，即仅依据每一类墨粉的 7~8个样本

表 2 光谱预处理方法的性能比较

Table 2 Performance comparison of spectral preprocessing methods

Preprocessing method
None
FD
SD

MSC
SNV
SG

FG+MSC

SD+MSC

FD+SNV
SD+SNV

FD+SG
SD+SG

FD+MSC+SG

SD+MSC+SG
FD+SNV+SG
SD+SNV+SG

Number of main components
12
4
10

9
3
12
11

10

5
11

4
11

11

4
5
11

R2Y
0. 865
0. 529
0. 921

0. 713
0. 398
0. 857
0. 871

0. 921

0. 614
0. 927

0. 529
0. 938

0. 867

0. 504
0. 614
0. 923

Q2
0. 747
0. 495
0. 810

0. 639
0. 386
0. 773
0. 761

0. 810

0. 560
0. 729

0. 496
0. 814

0. 758

0. 488
0. 559
0. 744

Accuracy
0. 875
0. 792
1. 000

0. 833
0. 500
0. 917
1. 000

1. 000

0. 958
1. 000

0. 750
1. 000

1. 000

0. 792
0. 958
1. 000

图 2 墨粉 PLS-DA模型的 ROC和AUC。（a）测试集占比 1/5；（b）测试集占比 1/4；（c）测试集占比 1/3；（d）测试集占比 1/2
Fig. 2 ROC and AUC of toner’s PLS-DA model. (a) Testing set ratio is 1/5; (b) testing set ratio is 1/4; (c) testing set ratio is 1/3;

(d) testing set ratio is 1/2
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图 3 墨粉 SVM模型的 ROC和AUC。（a）测试集占比 1/5；（b）测试集占比 1/4；（c）测试集占比 1/3；（d）测试集占比 1/2
Fig. 3 ROC and AUC of toner’s SVM model. (a) Testing set ratio is 1/5; (b) testing set ratio is 1/4; (c) testing set ratio is 1/3;

(d) testing set ratio is 1/2

图 4 墨粉 RF模型的 ROC和AUC。（a）测试集占比 1/5；（b）测试集占比 1/4；（c）测试集占比 1/3；（d）测试集占比 1/2
Fig. 4 ROC and AUC of toner’s RF model. (a) Testing set ratio is 1/5; (b) testing set ratio is 1/4; (c) testing set ratio is 1/3;

(d) testing set ratio is 1/2
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进 行 学 习 ，微 平 均 AUC 仍 大 于 0. 990、准 确 率 为

0. 950。同等条件下，SVM模型和 RD模型的准确率

仅为 0. 850和 0. 933，充分显示出 PLS-DA模型在小样

本训练中的优势。

墨粉红外光谱数据集的主要特点是数据维度高、

变量间相关性高，变量维度远大于样本数量，并且样本

类别较多。对于常见的机器学习算法来说，具备上述

特点的数据集训练难度较大。

SVM算法在小样本分类问题中表现较好，但是该

算法主要用于解决二分类问题，在多分类判别时性能

较差。实验样本中包含 8类激光打印墨粉，SVM模型

的性能也不太理想。RF模型善于处理较高维度的数

据，实验结果表现出的模型性能也相对较好。但是该

算法更适合面向变量相关度较低甚至不相关的数据建

模，挖掘变量间关系的能力较弱。

PLS-DA算法在面向高维度、多重相关的小样本

数据建模时优势鲜明。该算法通过投影面向自变量和

因变量矩阵分别提取最具代表性的主成分 t和 u，并确

保 t对于 u具备最强的解释能力。既能深度解构高维

变量间的多重相关性，又能准确刻画自变量和因变量

的关系，学习能力强、训练效率高，仅依靠小规模样本

即可获得准确率极高的分类模型。

在文件物证的检验鉴定工作中，受案情限制，鉴定

人员通常无法找到足够数量的样本文件，只能根据数

量有限的文件材料出具鉴定意见。在此背景下，就要

求判别模型能够基于少量训练样本建立起准确率较高

的分类器。从这一角度来看，PLS-DA比其他机器学

习算法更适于文件检验工作。

3. 2. 2 墨粉 PLS-DA模型分析

图 5~6展示了 PLS-DA模型的训练样本 3D得分

图。图 5包含了所有训练集样本，坐标轴是 t1-t3，意味

着该图展示了训练样本在X矩阵前 3个载荷上的得分分

布。除了 S1墨粉与 S3墨粉的个别样本距离较近以外，

其他样本均呈现类内紧密聚集、类间距离鲜明的特点。

图 6展示了坐标轴为 t2-t4时 S1和 S3样本的得分图，

两者的 t4得分差异较大，表明可以被模型明确区分。

变量投影重要性（VIP）数值是体现模型自变量对

因变量解释能力的重要指标，数值越大表明该变量对

因变量的解释能力越强。图 7展示了 PLS-DA模型的

自变量VIP，通过对VIP数值的分析，可以找出激光打

印墨粉红外光谱信号中对于判别模型贡献较大的波

段 。 由 图 7 可 知 ，860~865 cm−1、890~894 cm−1、

1110~1114 cm−1、1124~1127 cm−1、1248~1265 cm−1、

1788~1798 cm−1、2491~2495 cm−1等波段内，VIP数

值均大于 1. 5，是该模型的关键自变量。

将 VIP值大于 1的变量和相应幅值提取出来，组

成新的数据集，分别训练 PLS-DA、SVM和 RF模型。

全光谱模型和 VIP光谱模型的微平均 AUC见表 5。

图 5 所有训练集样本的 PLS-DA模型 3D得分图

Fig. 5 All training samples’ 3D score plot of PLS-DA model

表 3 墨粉判别模型的微平均AUC值

Table 3 Micro-average AUC of different toner discriminant
models

Testing set ratio
1/5
1/4
1/3
1/2

PLS-DA
1. 000

1. 000

0. 998

0. 994

SVM
0. 961
0. 953
0. 942
0. 934

RF
0. 999
0. 998
0. 977
0. 972

图 6 S1、S3类训练集样本的 PLS-DA模型 3D得分图

Fig. 6 S1 and S3 training samples’ 3D score plot of
PLS-DA model

表 4 墨粉判别模型的测试样本准确率

Table 4 Testing accuracy of different toner discriminant models

Testing set ratio
1/5
1/4
1/3
1/2

PLS-DA
1. 000

1. 000

0. 983

0. 950

SVM
0. 875
0. 900
0. 917
0. 850

RF
0. 917
0. 900
0. 917
0. 933

可以发现，同等条件下，基于 VIP光谱数据训练的

PLS-DA模型微平均AUC都低于全光谱模型，但是基

于 VIP光谱数据建立的 SVM模型和 RF模型的性能

均优于全光谱模型。

通过 VIP值筛选出的关键变量对模型的贡献较

大，但是仅提取这些关键变量会破坏原始数据之间的

相关性，这一变化仅对 PLS-DA模型形成不良影响。

对于 SVM和 RF模型来说，精简后的数据集维度下

降，训练难度降低。由此可知，优选数据这一方法并非

适用于所有模型，应根据数据特性和模型特点进行合

理选择。

4 结 论

为了实现激光打印墨粉的种类判别，设计了一套

基于红外光谱和化学计量法的激光打印墨粉种类判别

方法。首先根据墨粉红外光谱信号的特点以及遍历法

筛选出效果最佳的光谱数据预处理方法，而后逐步减

少训练集样本的数量并建立 PLS-DA模型。对比实验

表明：在面向激光打印墨粉红外光谱数据建模时，

PLS-DA模型的准确率更高、可解释性更强，并且建模

所需的样本数量较少。面对 8类墨粉的种类鉴别任

务，PLS-DA模型仅需要每一类墨粉的 7~8个训练样

本即可建立准确率达 95%的判别模型，充分验证了该

方法在物证鉴定实际工作中的可行性和实用性。

PLS-DA与其他机器学习算法的对比实验结果说明，

PLS-DA算法在面向高维度、多重相关数据建模时具

备显著优势，与红外光谱技术相结合，能够显著提升分

类结果的准确率。可考虑将该方法推广至纸张、油墨、

印油等其他文件物质材料的种类鉴别任务，是添改文

件检验和可疑文件溯源的有效技术手段。
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可以发现，同等条件下，基于 VIP光谱数据训练的

PLS-DA模型微平均AUC都低于全光谱模型，但是基

于 VIP光谱数据建立的 SVM模型和 RF模型的性能

均优于全光谱模型。

通过 VIP值筛选出的关键变量对模型的贡献较

大，但是仅提取这些关键变量会破坏原始数据之间的

相关性，这一变化仅对 PLS-DA模型形成不良影响。

对于 SVM和 RF模型来说，精简后的数据集维度下

降，训练难度降低。由此可知，优选数据这一方法并非

适用于所有模型，应根据数据特性和模型特点进行合

理选择。

4 结 论

为了实现激光打印墨粉的种类判别，设计了一套

基于红外光谱和化学计量法的激光打印墨粉种类判别

方法。首先根据墨粉红外光谱信号的特点以及遍历法

筛选出效果最佳的光谱数据预处理方法，而后逐步减

少训练集样本的数量并建立 PLS-DA模型。对比实验

表明：在面向激光打印墨粉红外光谱数据建模时，

PLS-DA模型的准确率更高、可解释性更强，并且建模

所需的样本数量较少。面对 8类墨粉的种类鉴别任

务，PLS-DA模型仅需要每一类墨粉的 7~8个训练样

本即可建立准确率达 95%的判别模型，充分验证了该

方法在物证鉴定实际工作中的可行性和实用性。

PLS-DA与其他机器学习算法的对比实验结果说明，

PLS-DA算法在面向高维度、多重相关数据建模时具

备显著优势，与红外光谱技术相结合，能够显著提升分

类结果的准确率。可考虑将该方法推广至纸张、油墨、

印油等其他文件物质材料的种类鉴别任务，是添改文

件检验和可疑文件溯源的有效技术手段。
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0. 995
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图 7 墨粉 PLS-DA模型自变量的VIP值

Fig. 7 Variable influence on projection (VIP) of toner’s PLS-DA model
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