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摘要　提出了一种用可见 近红外透射光谱技术快速鉴别机油品种的新方法，应用可见 近红外光谱仪测定三种机

油的光谱曲线，然后用主成分分析法对不同品种的机油样本进行聚类分析，并获取机油可见 近红外光谱的特征信

息，再结合多类判别分析技术建立机油品种鉴别的模型，对经过预处理的光谱数据进行主成分分析。结果表明，以

样本在第一主成分和第二主成分上的得分做出的二维散点图，对不同种类机油具有很好的聚类，能定性区分不同

种类机油；经过主成分分析得到的前８个主成分的累积可信度已达９５．３８％，说明这８个变量能够代表绝大部分原

始光谱的信息。从１８０个样本中随机抽取１５０个样本用于建立多类判别分析品种鉴别模型，余下的３０个样本用于

验证。对未知的３０个样本进行品种预测，准确率为１００％。证明本方法具有明显的分类和鉴别作用，为不同品种

的机油鉴别提供了一种新方法。
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１　引　　言

机油是保证发动机正常运转，减少机件间摩擦

的必需润滑剂，其内在品质的检测及品种鉴别一直

是机油生产研究的重要课题。国内外学者已在机油

品质对减少机械磨损方面做过大量研究［１～３］，也有

学者在机油添加剂技术及测量机油粘度方面进行了



光　　　学　　　学　　　报 ２９卷

研究［４，５］，但对机油的品种鉴别方面研究还很少。

研究一种简单、快速的机油品种鉴别方法，在目前车

用机油种类繁多，良莠不齐，亟待整治的市场背景下

是很有必要的。利用这种简单、快速的鉴别方法即

可防止假冒产品以次充好，也可减少甚至避免劣质

机油进入市场。本文以近红外光谱技术为基础研究

机油的品种鉴别，相对与红外光谱技术研究具有容

易实现、快速、高效、低成本的特点，便于此项鉴别技

术的普及与推广。

现代可见 近红外光谱分析技术，可充分利用全

谱段或多波长下的光谱数据进行定性或定量分析。

由于可见 近红外光谱技术分析具有速度快、效率

高、成本低、测试重现性好、测量方便等特点，已经被

越来越多地应用于食品工业、石油化工、农业等领

域。有学者研究利用近红外光谱技术检测水果内部

品质［６］，茶叶中茶素含量［７］，判别海面溢油种类［８］、

制动液品牌［９］、车用汽油标号［１０］、预测黄酒的糖

度［１１］等。但是可见 近红外波谱段具有信息量大、

有噪声干扰、波谱重叠等特征，如果直接运用原始光

谱数据进行判别分析往往导致模型精度低，模型稳

定性差。应用主成分分析（ＰＣＡ）结合多类判别分析

方法挖掘光谱中的有用信息，在不丢失主要光谱信

息的前提下选择为数较少的新变量来代替原来较多

的变量，解决了由于谱带的重叠而无法分析的困难。

本文采用主成分分析和多类判别分析法建立机油不

同品种的近红外光谱鉴别模型，现实了机油品种的

快速鉴别。

２　材料与方法

２．１　仪器设备

实 验 使 用 美 国 ＡＳＤ （ＡｎａｌｙｔｉｃａｌＳｐｅｃｔｒａｌ

Ｄｅｖｉｃｅ）公司的 ＨａｎｄｈｅｌｄＦｉｅｌｄＳｐｅｃ光谱仪，其光谱

采样间隔 （波 段 宽）１．５ｎｍ，测 定 范 围 ３２５～

１０７５ｎｍ，扫描次数３０次，分辨率３．５ｎｍ，探头视场

角为９０°。光源是与光谱仪配套的１４．５Ｖ卤素灯。

光谱数据以 ＡＳＣＬＬ码形式导出进行处理，分析软

件为 ＡＳＤ ＶｉｅｗＳｐｅｃＰｒｏ，Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅ和 ＤＰＳ

（ｄａｔａｐｒｏｃｅｓｓｉｏｎｓｙｓｔｅｍｆｏｒｐｒａｃｔｉｃａｌｓｔａｔｉｓｔｉｃｓ）．

２．２　样本来源及光谱的获取

从市场购买三种机油，浙江壳牌化工石油有限

公司生产的壳牌白喜力（Ｓｈｅｌｌｏｉｌ），中国石化公司润

滑油分公司生产的长城福星（ＧｒｅａｔＷａｌｌｏｉｌ），广西

玉柴高级润滑油有限责任公司生产的玉柴牌机油

（Ｙｕｃｈａｉｏｉｌ）。为保证实验样本的均匀性，每种机油

选用了１０个不同的生产批次和日期。机油用直径

６５ｍｍ高度１４ｍｍ的透明器皿盛装。装满１个器

皿作为一个实验样本。三种机油按不同生产批次和

日期各取６０个样本，共１８０个样本。全部样本随机

分成建模集和预测集，建模集有１５０个样本（每个品

种５０个样本），预测集有３０个样本（每个品种１０个

样本）。光谱仪预热２０ｍｉｎ经白板校准后进行测

试。如图１所示，光谱仪置于机油样本的下方，探头

距离样本底部１０ｍｍ，探头视场角为９０°，光线经过

机油样本垂直透射在光谱仪探头上，光谱仪对每一

个样本扫描３０次，取其采样透射光谱平均值，并分

别保存。

图１ 实验样本测试情况

Ｆｉｇ．１ Ｔｈｅｔｅｓｔｏｆｏｉｌｓｉｎｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ

２．３　光谱数据预处理

为了去除来自高频随机噪音、基线漂移、样本不

均匀、光散射等影响，需要进行光谱预处理来消除噪

音。采用Ｍｏｖｅａｖｅｒａｇｅ平滑法，选用平滑点数为９，

此时能很好滤除各种因素产生的高频噪音，再进行

二阶求导处理，消除基线漂移。光谱曲线在首端和

末端有较大噪音，为了减少噪音，提高精度，去掉前

７５ｎｍ和后７５ｎｍ波段，选用４００～１０００ｎｍ光谱范

围进行研究［１２］。

２．４　多类判别分析法

多类判别分析法是一种集“有效特征选择与状

态识别”功能于一身的统计分析法，判别分析是一种

广泛应用的多元统计方法，主要是判别未知样本应

划归哪一个已知总体。在判别未知样本前，首先要

研究不同总体的性质和特征，根据已知总体的多种

观测指标建立判别函数，并以它作为样本划归某一

总体的依据。最终把对分类起作用的多个指标建立

数学判别式，最后将待判别样品的有关数值代入判

别函数，即能判别该样本的类别［１３］。

３　实验结果与讨论

３．１　机油品种模型的建立

三种机油典型可见 近红外透射光谱曲线如图

４０２２
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２所示。图中横坐标为波长范围３２５～１０７５ｎｍ，纵

坐标为光谱漫反射率。从图２中可以看出，三种机

油在６００～７００ｎｍ 光谱范围内有很大的差异，在

７００～１０７５ｎｍ范围光谱曲线具有相同的趋势，但是

存在较大的基线漂移，运用二阶求导消除基线漂移，

使不同品种的谱线差异更明显。所以，不同品种机

油的光谱图有明显区别，并具有一定的特征性和指

纹性，这一差异为机油的不同品种鉴别奠定了数学

基础［１４］。不同品种机油的光谱曲线差异，不仅跟它

们的视觉特征有关而且跟它们的内部品质譬如粘度

等密切相关。

图２ 三种机油的典型可见 近红外光谱透射图

Ｆｉｇ．２ Ｖｉｓｉｂｌｅｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｔｒａｎｓｍｉｔｔａｎｃｅ

ｏｆｔｈｒｅｅｄｉｆｆｅｒｅｎｔｏｉｌｓ

３．２　主成分分析对不同品种机油进行聚类

主成分分析不仅能够对降低数据维数［１５］，将多

波长下的光谱数据压缩到有限的几个因子空间内，

使数目较少的新变量能最大限度的表征原变量的数

据结构特征，并不丢失信息。而且能够通过样本在

各因子空间的得分确定所属的类别，所以新变量能

够更加形象的表征原样本的品质差异、品种区别等。

光谱数据经预处理并选择光谱范围后，对其做主成

分分析。以样本在第一主成分和第二主成分上的得

分作图，结果见图３。

图３为主成分１、２所作的二维散点得分图，图

图３ １８０个样本的主成分１和主成分２得分图

Ｆｉｇ．３ Ｓｃｏｒｅｓｐｌｏｔｏｂｔａｉｎｅｄｆｒｏｍｔｈｅ

ＰＣＡ（ＰＣ１ａｎｄＰＣ２）ｏｆ１８０ｓａｍｐｌｅｓ

中横坐标表示每个样本的第一主成分得分值，纵坐

标表示每个样本的第二主成分得分值。图３中三种

机油明显分成三类，说明主成分１、２对三种机油有

较好的聚类作用。从图３中可以看出，长城机油６０

个样本聚合度很好，紧密地分布在图３中坐标系的

第二象限附近；壳牌机油６０个样本与其他两个品种

的样本分界很清楚，它们都位于图３中坐标系的第

一象限附近即坐标系中纵坐标的右边，而其它两个

品种的样本大都位于坐标系中纵坐标的左边；玉柴

机油的６０个样本的聚合度没有前两个品种好，它们

分布在图３坐标系中的第三!

四象限，但是没有跟

另两个品种混合起来，它们之间的分界线清楚。分

析表明主成分分析对三种机油有一定的聚类作用，

能定性区分不同品种的机油。

３．３　基于多类判别分析建立品种鉴别模型

光谱波段从４００～１０００ｎｍ共有６００个点，但是

采用６００个点计算时，计算量大，而且有些区域样品

的光谱信息很弱，与样品的组成或性质间缺乏相关

关系。所以通过主成分分析，选取对于机油品种敏

感的新变量来建立品种鉴别模型。可大大简化模

型，提高计算速度和分类准确度。表１表示前８个

主成分对原始变量的解释程度。

表１ 前８个主成分及其累积贡献率

Ｔａｂｌｅ１ Ｆｉｒｓｔｅｉｇｈｔｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓａｎｄｔｈｅｉｒｔｏｔａｌｅｘｐｌａｉｎｅｄｖａｒｉａｕｅｒａｔｅｓ

Ｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔ ＰＣ１ ＰＣ２ ＰＣ３ ＰＣ４ ＰＣ５ ＰＣ６ ＰＣ７ ＰＣ８

Ａｃｃｕｍｕｌａｔｉｖｅｒｅｌｉａｂｉｌｉｔｉｅｓ／％ ５２．３８ ７５．６３ ８６．８５ ８９．９８ ９１．８７ ９３．１７ ９４．４０ ９５．３８

　　累积可信度（Ａｃｃｕｍｕｌａｔｉｖｅｒｅｌｉａｂｉｌｉｔｉｅｓ），即主

成分能够解释原始波长变量的程度。如表１可知前

８个主成分能够解释原始波长变量的９５．３８％，说明

前８个主成分可代表原可见 近红外光谱的主要信

息，说明主成分分析是一种非常有效的数据挖掘方

法，它把原来的６００个波长变量压缩成了彼此正交

的新变量，这８个新变量彼此间是互不影响的，而且

能代表绝大部分原变量包含的信息。

从三种机油的１８０个样品中各随机抽取５０个

共１５０个样本作为建模集，其余各１０个样本作为预

测集，进行判别分析。对于建模集和预测集中的光

谱数据，先利用 Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ软件获取了光谱数据

的前８个主成分，选择经典的多类判别分析法，借助

ＤＰＳ软件进行判别分析，给出判别函数，建立多类

５０２２
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判别分析品种鉴别模型。以下是三种机油的判别

方程：

壳牌机油：

犢１ ＝－３０．７３４＋３８５１．２１３狓１＋１７００．８８９狓２－

８９８．２２１狓３＋３７６７．６１６狓４＋７０８０．８３４狓５＋

６１３８．２３１狓６＋３１００．９３１狓７＋１２９１．５２狓８；（１）

　　长城牌机油：

犢２ ＝－７．０５３－１４３７．６狓１－３８．８６１９狓２－

２１０．５３４３狓３－１９１９．４３狓４－３６５５．５７狓５－

１７６６．５９狓６－２０７９．５２狓７－１７７３．８３狓８；（２）

　　玉柴机油：

犢３ ＝－９．８３２１－２０４１．９５狓１－１３２９．９９狓２＋

５４１．１３５３狓３－１２８６．３２狓４－２８２９．９２狓５－

３０８４狓６－７０７．６３１狓７＋３８２．１３２４狓８； （３）

式中犢１、犢２、犢３ 分别代表壳牌机油、长城牌机油和

玉柴牌机油的品种判别值，其中判别值计算结果１、

２、３分别代表壳牌机油、长城牌机油和玉柴牌机油

的品种；狓１、狓２、狓３、狓４、狓５、狓６、狓７、狓８ 分别代表前８

个主成分的值。

将已知１５０个样本代入已建立的判别方程，按

各母体的后验概率重新归类。如果重新归类结果与

已知类别的符合率很高，则判别方程的判别效果就

好。其判别结果见表２所示。从表中可以看出，所

建立的判别模型对壳牌机油
!

长城牌机油和玉柴牌

机油的判识效果均相当显著，正确率分别为１００％!

１００％和８８％。从总体上看，在将已知样本代入判

别函数进行回判时，其总的回判率达９６％，说明所

建立的判别模型是可靠的。

表２ 多类判别分析的回代验证结果

Ｔａｂｌｅ２ Ｒｅｓｕｂｓｔｉｔｕｔｉｏｎｒａｔｅｕｓｉｎｇｍｕｌｔｉｐｌｅｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔａｎａｌｙｓｉｓ

Ａｃｔｕａｌｖａｒｉｅｔｉｅｓ
Ｖａｒｉｅｔｉｅｓｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｔｅｄｂｙｍｏｄｅｌ

Ｓｈｅｌｌｏｉｌ ＧｒｅａｔＷａｌｌｏｉｌ Ｙｕｃｈａｉｏｉｌ
Ｔｏｔａｌ Ｃｏｒｒｅｃｔｒａｔｅ／％

Ｓｈｅｌｌｏｉｌ ５０ ０ ０ ５０ １００

ＧｒｅａｔＷａｌｌｏｉｌ ０ ５０ ０ ５０ １００

Ｙｕｃｈａｉｏｉｌ ０ ６ ４４ ５０ ８８

表３ 多类判别分析模型的验证结果

Ｔａｂｌｅ３ Ｐｒｅｄｉｃｔｉｎｇｒａｔｅｏｆｕｎｋｎｏｗｎｔｅｓｔｓａｍｐｌｅｓ

ｂｙｕｓｉｎｇｍｕｌｔｉｐｌｅｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔａｎａｌｙｓｉｓ

Ｎｏ．
Ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｔｅｄ

ｂｙｍｏｄｅｌ

Ｐｏｓｔｅｒｉｏｒ

ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ
Ｎｏ．

Ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｔｅｄ

ｂｙｍｏｄｅｌ

Ｐｏｓｔｅｒｉｏｒ

ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙ

１ １ １００％ １６ ２ １００％

２ １ １００％ １７ ２ １００％

３ １ １００％ １８ ２ １００％

４ １ １００％ １９ ２ １００％

５ １ １００％ ２０ ２ １００％

６ １ １００％ ２１ ３ ９９．９％

７ １ １００％ ２２ ３ １００％

８ １ １００％ ２３ ３ １００％

９ １ １００％ ２４ ３ １００％

１０ １ １００％ ２５ ３ １００％

１１ ２ １００％ ２６ ３ １００％

１２ ２ １００％ ２７ ３ １００％

１３ ２ １００％ ２８ ３ １００％

１４ ２ １００％ ２９ ３ １００％

１５ ２ １００％ ３０ ３ １００％

Ｎｏｔｅ：１－１０，Ｓｈｅｌｌｏｉｌ；１１－２０，ＧｒｅａｔＷａｌｌｏｉｌ；２１－３０，Ｙｕｃｈａｉ

ｏｉｌ；１－Ｓｈｅｌｌｏｉｌ；２－ ＧｒｅａｔＷａｌｌｏｉｌ；３－ Ｙｕｃｈａｉｏｉｌ

为了检验所建立的判别分析模型的可靠程度，

对未参与建立模型的３０个样本进行预测验证。３０

个样本依次是壳牌机油１０个，长城牌机油１０个，玉

柴牌机油１０个。将３０个样本的相关数据分别代入

三个判别方程中，得到表３。从表３中我们可以看

到３０个未参加建模的样本，前１０个被判别值为１，

即是壳牌机油；第１１个到第２０被判别值为２，即是

长城牌机油；最后１０个被判别值为３，即是玉柴牌

机油。模型的判别品种与实际品种完全一致，除了

第２１号样本的后验概率是９９．９％，其它样本的后

验概率都是１００％，该模型对于未知样本预测正确

率达到１００％。

４　结　　论

本文提出了将主成分分析与多类判别分析相结

合的方法进行光谱数据的分析和建模，建立的机油

品种判别模型能有效地从大量光谱信息中提取有用

信息，降低数据维数，简化运算，较好地快速判别机

油的品种。模型对三种机油品种的回判率达９６％，

预测未知样本的机油品种识别率达１００％。说明运

用可见 近红外光谱技术可以快速、准确的对机油品

种进行鉴别，具有很强的实用性，为其他产品的品种

识鉴别分析提供了一种新的方法。
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