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三维荧光光谱结合多元校正分析对石油类污染物复杂多组分体系测定方法多谱图混叠!且易受到

空白荧光和干扰物荧光影响降低了测定准确性"提出在三维荧光光谱中增加一维温度信息构造激发波长
J

发

射波长
J

温度
J

样品%
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&的四维荧光光谱数据阵列!应用四线性成分模型建立高维荧

光光谱定性定量分析的方法"实验证明在
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温度范围内!矿物油荧光光谱轮廓形状不随温度变化!

而其强度随温度线性变化!满足四线性要求!这为构建四维荧光光谱发展高维数据的三阶校正提取更丰富

的有效信息提供了可能"三阶校正不仅可以在干扰物共存的情况下对感兴趣组份进行定量测定!即具有+二

阶优势,!还具有更高的选择性和灵敏性!可以对高共线性和背景干扰的重叠光谱表现更好的解析能力!即

+三阶优势,"对
%

'

柴油-

'5

'

汽油和机油为混合油待测组分!腐殖酸为水体干扰组分组成的复杂体系污染

油样品为进行实验!得到的三维荧光光谱利用平行因子%

_90929:

&算法和交替惩罚三线性分解%

9_[R+

&

算法进行二阶校正分析!将三维荧光光谱在温度方向上堆叠构成增加温度维度的四维荧光光谱数阵!并将

其利用四维平行因子算法%

!J_90929:

&和交替惩罚四线性分解%
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&算法进行三阶校正分析!比较!
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柴油-

'5

'

汽油和机油的预测结果表明增加了影响荧光光谱的温度因素构造的四维荧光光谱提高了有效

信息提取能力!四维荧光光谱结合高阶校正算法能提高油种光谱识别和浓度精确检测!较传统的三维荧光

光谱分析提高了回收率%
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利于石油类污染物的有效!准确!实时!绿色环保检测"同时指出了
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和
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算法各自的特

点及其不同适用环境!为油类污染物检测具体情况提供算法选择依据"引入温度参量的四维荧光光谱结合

三阶校正算法的检测技术较三维荧光光谱技术!在组分光谱定性分辨和浓度定量检测方面能对复杂体系油

类污染物实现快速有效!绿色无污染地检测!实现+数学分离,更有效代替+化学分离,"

关键词
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随着全球重大溢油事故频发!石油类污染物检测已成为

全球环境保护的重要内容"荧光光谱技术由于其对多环芳烃

的高灵敏度具有快速简便经济的技术特点'

$

(

!广泛应用于石

油类污染物分析检测!是国际海事组织%

*/S

&推荐的主要标

准的化学分析技术之一'

,

(

"由于石油类污染物具有十分复杂

的化学组成!导致荧光光谱重叠严重!且易受到空白荧光和

干扰物荧光影响!导致以往的研究对柴油-汽油-机油等多

组分体系进行定性定量检测效果不理想"随着高阶仪器或者

联用仪器的发展使得检测到高维信号数据成为可能!包含有

更为丰富有效信息的高维数据结合高阶校正方法为有效准

确!快捷绿色油类污染物检测提供了可能"

三维激发
J

发射荧光光谱%
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&满足三线性条件
J

分

解具有唯一性!结合二阶校正方法可以实现在干扰物共存的

情况下对感兴趣组份进行定量测定!即具有+二阶优势,!这

在矿物油多组分复杂体系的快速有效分析中具有重要实际应

用价值"常用于三维数据的二阶校正算法有平行因子分析
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(和自加权交替三线性分
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"每种方法都有各自不同特点!适于处理不

同情况下的分析环境"但面对多数种类混合的油类污染物!

其光谱混叠严重!且受空白荧光和干扰物荧光影响!定性定

量测定结果有时不够准确稳定"理论上!更高维的信号包含

更丰富的有用信息!定性定量结果也应更准确!所以构建四

维矿物油污染物荧光光谱测量方法可以实现更有效的检测"

实验证明矿物油荧光光谱在
$"

!

,"l

温度范围内光谱轮廓

形状不随温度变化!而其强度随温度线性变化!满足四线性

要求!这为构建四维荧光光谱发展更高维数据的三阶校正提

取更为丰富的有效信息提供可能"

提出构造激发波长
J

发射波长
J

温度
J

样品%
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四维荧光数据!基于四线性成分模型利用三阶校正算法四维

平行因子算法
!J_90929:

和交替惩罚四线性分解%
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&算法进行定

量预测!提取更多的有效信息处理重叠光谱的高共线性和背

景干扰!提高灵敏度和选择性!即具有+三阶优势,"提出的

方法为有效定性定量检测柴油-汽油-煤油等多组分体系提

供了一种方便快速绿色的方法"

$

!

方法原理

="=

!

四线性成分模型

在三维荧光光谱测量中!测量一个样本就产生一个
0#

1

%

0

为激发波长数!

1

为发射波长数&大小的二维响应矩阵!

在不同温度下对同一样品进行测量就得到一个
0#1#2

%

2

为不同的温度点数&大小的三维数据阵列!将
)

个样本响应

矩阵堆叠起来就形成了一个'

.

3

的四位数据阵列!其每个元

素用
4

-

5

67

表示"对于一个四线性成分模型!可以从多线性成

分模型中推导出四维数据阵列'

.

3

的每个元素
4

-

5
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的表达式!

如式%
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&所示
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为所有对荧光光谱有实际贡献的组分数%包

括感兴趣成分和干扰成分&#

4

-

5
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为在第
-

激发波长!第
5

发

射波长!第
6

温度下第
7

样本的荧光强度值#

'

-$

为组分
$

在

激发波长
-

的规范化强度!即相对激发矩阵
#

%

0#%

&中元素

%

-

!

$

&#
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5

$

表示组分
$

在发射波长
5

的规范化强度!即相对

发射矩阵
%

%

1#%

&中元素%

5

!

$
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表示组分
$

在温度
6

下

的规范化强度!即相对温度矩阵
&

%

2#%

&中元素%

6

!

$
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表示组分
$

在样本
7

的规范化强度!即相对浓度矩阵
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&中元素%
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表示四线性模型拟合后的残差值!即四

维残差阵列
*

3

中的元素"四线性模型如图
$

所示"
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实验部分
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试剂仪器与样品
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试剂

%

'

柴油和
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'

汽油从秦皇岛%河北!中国&中石化加油

站购买!机油是壳牌
"KJ!%

全合成机油"腐殖酸分析纯大于

''4"L

!购自上海阿拉丁生化科技公司"十二烷基硫酸钠

%

-+-

&为分析纯度级!从
NI7)7?

有限公司%中国上海&购得"

采用二次蒸馏水配置的
-+-

胶束溶液得到相应浓度矿物油

溶液"

,4$4,

!

仪器

采用英国
]8B(dF?

C

<*(@D?F);(D@

公司生产的
2-',%

稳

态荧光光谱仪进行光谱测量"精密电子天平由天津天马衡基

仪器有限公司生产!精度值为
$)

C

"

,4$4M

!

溶液制备

%

$

&

-+-

胶束溶液制备$由文献'

$%

(可知!

-+-

胶束溶

液在
%4$)>I

.

R

h$时!矿物油荧光强度最大!所以实验使用

%4$)>I

.

R

h$

-+-

胶束溶液备用"精确称量分析纯
-+-

%

=3,664M6

C

.

)>I

h$

&样品
$!4!$'

C

!用少量二次蒸馏水

溶解后!置入
"%%)R

容量瓶中!再加入二次蒸馏水定容!制

成
%4$)>I

.

R

h$

-+-

溶液备用"

%

,

&标准溶液的制备$

(

使用精密电子天平称取
%

'

柴

油!

'5

'

汽油和机油各
%4%$

C

!溶解于上述制备的
-+-

胶束

溶液中!然后分别固定在
M

个
$%)R

的容量瓶中!得到
$

C

.

R

h$浓度的一级储备液!在避光条件下保存#

)

分别取每

%4$)R

一级储备液!

-+-

胶束溶液稀释!于
M

个
$%)R

容

积瓶中!震荡
")B(

!得到
$%)

C

.

R

h$的二级储备液#

*

分

别取
%4$)R

的二级储备液!并
-+-

胶束溶液稀释!然后在

图
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四线性模型
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个
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容量瓶中!震荡
")B(

!得到
$%%

#
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.

R

h$标准溶

液#

+

分别取不同体积不同油类样品标准溶液!由
-+-

胶束

溶液稀释!混合配制成不同比例-不同浓度的
$%

个校准样品

和包含不同含量腐殖酸的
"

个预测样品!

%

'

柴油浓度范围

$%

!

"%%

#

C

.

R

h$

#

'5
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汽油浓度范围
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!

&%%
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C

.
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#机

油浓度范围
,%%

!

'%%

#

C

.
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"并同时制备
M

个
-+-

胶束

溶液作为空白样本"表
$

为各个样品具体制备浓度"
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实验条件

激发波长和发射波长扫描范围分别为
,"%

!

!%%

和
,5%

!

!"%()

!激发和发射步长均为
"()

!狭缝宽度
,456))

!

积分时间
%4,@

"测得光谱经过激发与发射波长校正后将

-+-

溶液的光谱作为背景从测得光谱中扣除以消除拉曼散射

等干扰"

表
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实验样品配置表!
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柴油
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'

汽油 机油 腐殖酸
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结果与讨论
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!

光谱预处理

实验荧光光谱仪测得原始三维荧光光谱均需通过光谱仪

自带文件的激发发射文件进行校正处理"

%

'

柴油!

'5

'

汽

油和机油的三维荧光光谱包含较强的瑞利散射和拉曼散射!

其不满足线性成分模型!会导致多元校正中光谱分辨和浓度

预测结果存在较大偏差!所以在进行多元校正之前要进行去

散射处理"选择发射扫描波长滞后激发扫描波长
,"()

来消

除瑞利散射!并将此右三角区域插值为
%

"拉曼散射通过扣

除
M

个
-+-

胶束溶液空白样本平均值来消除"两种消除散射

方法均简便有效"

O"!

!

矿物油与温度关系

矿物油荧光光谱随着温度升高光谱强度会逐渐降低!以

%

'

柴油为例如图
,

所示"由图
,

可已看出!随着温度升高光

谱轮廓形状是几乎没有变化的!而荧光强度随温度升高出现

不同幅度降低!而且满足线性变化"这为引入温度作为变量

在温度维度上堆叠传统三维荧光光谱增加温度维度信息构造

激发波长
J

发射波长
J

温度
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&的四维

荧光光谱数据阵列!基于四线性成分模型建立高维荧光光谱

定性定量分析提供了理论依据"

图
!

!

S

#

柴油随温度变化荧光光谱图
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混合油组分二阶校正和三阶校正比较分析

M4M4$

!

二阶校正和三阶校正定性分析

组分数选取使用核一致方法'

$$

(

!组分数为
M

或
!

为合理

值"选取组分数为
M

时!
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汽油和机油三维

_90929:

发射和激发分辨光谱和真实光谱如图
M

%

7

!

d

&所

示"由图可以看出
%

'

柴油-

'5

'

汽油和机油在
_90929:

分辨发射荧光光谱和真实光谱中基本一致!偏差较小!但分

辨激发荧光光谱和真实光谱部分区域偏差较大!不甚理想"

%

'

柴油-

'5

'

汽油和机油由二阶校正算法
9_[R+

分辨得

到的激发-发射光谱和真实光谱的比较如图
!

%

7

!

d

&所示!仍

然发射光谱比激发光谱分辨的较幻"与图
M

发射荧光光谱比

较可 以 看 出!对
%

'

柴 油 和 机 油
9_[R+

分 辨 光 谱 和

_90929:

比较大致相似!但对于
'5

'

汽油
9_[R+

分辨发

射光谱不如
_90929:

光滑!是因为
_90929:

是严格执

行数学最小二乘拟合!而且组分数正好等于已知组分情况

下!所得光谱较平滑"

选取组分数为
!

时!

%

'

柴油-

'5

'

汽油和机油三维

_90929:

发射和激发分辨光谱和真实光谱如图
"

%

7

!

d

&所

示"由图可以看出多出的干扰成分对机油光谱分辨并没有造

成明显影响!对
%

'

柴油影响也相对较小!但对于
'5

'

汽油

由
_90929:

分辨得出的发射和激发光谱和真实光谱中均

出现较大偏差!这是因为
_90929:

算法对组分数估计很敏

感!错误的组分数估计会严重影响光谱图分辨!所以在实际

选用
_90929:

算法时应在能确定待测样品组分数的情况

下才会得到较满意结果"

%

'

柴油-

'5

'

汽油和机油由二阶

校正算法
9_[R+

分辨得到的激发-发射光谱和真实光谱的

比较如图
&

%

7

!

d

&所示"由图可以看出
9_[R+

算法中多出的

干扰成分对
%

'

柴油和机油分辨光谱影响仍然很小!值得注

6!",
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意的是!对于
'5

'

汽油较
_90929:

算法干扰组分对其光

谱分辨的影响大大减小了!这是因为
9_[R+

算法对组分数

估计较
_90929:

算法不敏感!在组分数估计超过实际感兴

趣组分数时较
_9-929:

算法仍能得到较好结果"因此在不

能确定待测样品组分数的情况下!选取较大估计组分数

9_[R+

算法较
_90929:

算法会得到较满意结果"

图
O

!

S

#

柴油&

>C

#

汽油和机油三维
MFHF&FK

分辨光谱!

*

"和真实光谱!

@

"!组分数
(RO

"

&'

(

"O

!

E9.MFHF&FK+.1/8Q.71

2

.-3+*

%

*

&

*,73+D.1

2

.-3+*/0S

#

7'.1.8

%

@

&!

>C

#

(

*1/8',.*,7.,

(

',./'8

%

-/4

2

/,.,31-/+.(RO

&

图
#

!

S

#

柴油&

>C

#

汽油和机油
FMET6

分辨光谱!

*

"和真实光谱!

@

"!组分数
(RO

"

&'

(

"#

!

E9.FMET6+.1/8Q.71

2

.-3+**,73+D.1

2

.-3+*/0S

#

7'.1.8

!

>C

#

(

*1/8',.*,7.,

(

',./'8

%

-/4

2

/,.,31-/+.(RO

&

图
$

!

S

#

柴油&

>C

#

汽油和机油三维
MFHF&FK

分辨光谱!

*

"和真实光谱!

@

"!组分数
(R#

"

&'

(

"$

!

E9.MFHF&FK+.1/8Q.71

2

.-3+**,73+D.1

2

.-3+*/0S

#

7'.1.8

!

>C

#

(

*1/8',.*,7.,

(

',./'8

%

-/4

2

/,.,31-/+.(R#

&

!!

选取组分数为
M

时!

%

'

柴油-

'5

'

汽油和机油四维

_90929:

分辨光谱和真实光谱如图
5

%

7

!

d

&所示"由图可以

看出
%

'

柴油-

'5

'

汽油和机油
_90929:

分辨光谱和真实

光谱基本重合!尤其对
'5

'

汽油和机油相较三维
_90929:

分辨光谱重合度更好"

%

'

柴油-

'5

'

汽油和机油由三阶校

正算法
9_̂ R+

分辨得到的激发-发射光谱和真实光谱的比

较如图
6

%

7

!

d

&所示"可以看到
M

种油激发-发射分辨光谱

%

7

&和真实光谱%

d

&整体和四维
_90929:

效果差不多!但分

'!",
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辨光谱不如四维
_90929:

光滑!也是因为四维
_90929:

迭代步骤也严格执行数学最小二乘拟合光谱仍然较平滑"

选取组分数为
!

时!

%

'

柴油-

'5

'

汽油和机油四维

_90929:

分辨光谱和真实光谱如图
'

%

7

!

d

&所示"由图可以

看出
M

种油在四维
_90929:

分辨光谱明显受干扰成分光

谱干扰!分辨光谱和真实光谱重合度远不如组分数为
M

时理

想!尤其对机油激发-发射分辨光谱部分区域影响较大"所

以四维
_90929:

仍然有对组分数敏感的特点"三阶校正算

法
9_̂ R+

得到的
%

'

柴油-

'5

'

汽油和机油激发-发射分

辨光谱和真实光谱图如图
$%

%

7

!

d

&所示"由图可以看出!取

组分数为
!

时相较图
'

四维
_90929:

对机油激发-发射分

辨光谱与真实光谱重合度明显改善很多!说明
9_̂ R+

算法

也有和
9_[R+

一样对组分数不敏感!更能够在选取组分数

大于实际组分数的情况下仍能得到较好分辨光谱"

图
<

!

S

#

柴油&

>C

#

汽油和机油
FMET6

分辨光谱!

*

"和真实光谱!

@

"!组分数
(R#

"

&'

(

"<

!

E9.FMET6+.1/8Q.71

2

.-3+*

%

*

&

*,73+D.1

2

.-3+*/0

%

@

&

S

#

7'.1.8

!

>C

#

(

*1/8',.*,7.,

(

',./'8

%

-/4

2

/,.,31-/+.(R#

&

图
C

!

S

#

柴油&

>C

#

汽油和机油四维
MFHF&FK

分辨光谱!

*

"和真实光谱!

@

"!组分数
(RO

"

&'

(

"C

!

E9.0/D+;*

:

MFHF&FK+.1/8Q.71

2

.-3+*

%

*

&

*,73+D.1

2

.-3+*

%

@

&

/0S

#

7'.1.8

!

>C

#

(

*1/8',.*,7.,

(

',./'8

%

-/4

2

/,.,31-/+.(RO

&

图
[

!

S

#

柴油&

>C

#

汽油和机油
FM

\

T6

分辨光谱!

*

"和真实光谱!

@

"!组分数
(RO

"

&'

(

"[

!

E9.FM

\

T6+.1/8Q.71

2

.-3+*

%

*

&

*,73+D.1

2

.-3+*/0

%

@

&

S

#

7'.1.8

!

>C

#

(

*1/8',.*,7.,

(

',./'8

%

-/4

2

/,.,31-/+.(RO

&

%"",
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图
>

!

S

#

柴油&

>C

#

汽油和机油四维
MFHF&FK

分辨光谱!

*

"和真实光谱!

@

"!组分数
(R#

"

&'

(

">

!

E9.0/D+;*

:

MFHF&FK+.1/8Q.71

2

.-3+*

%

*

&

*,73+D.1

2

.-3+*

%

@

&

/0S

#

7'.1.8

!

>C

#

(

*1/8',.*,7.,

(

',./'8

%

-/4

2

/,.,31-/+.(R#

&

图
=S

!

S

#

柴油&

>C

#

汽油和机油
FM

\

T6

分辨光谱!

*

"和真实光谱!

@

"!组分数
(R#

"

&'

(

"=S

!

E9.FM

\

T6+.1/8Q.71

2

.-3+*

%

*

&

*,73+D.1

2

.-3+*

%

@

&

/0S

#

7'.1.8

!

>C

#

(

*1/8',.*,7.,

(

',./'8

%

-/4

2

/,.,31-/+.(R#

&

M4M4,

!

二阶校正和三阶校正定量分析

二阶校正和三阶校正算法对混合油中
%

'

柴油-

'5

'

汽

油和机油各组分的测定结果如表
,

所示"从表中可以看出!

二阶校正和三阶校正算法均可对混合体系中的
M

种被测油进

行定量测定"但引入温度变量的四维光谱数据结合三阶校正

四维
_90929:

和
9_̂ R+

算法对
%

'

柴油-

'5

'

汽油的预

测均方根误差均为
,

左右!明显低于二阶校正算法!相关系

数也均大于
%4''

!优于二阶算法"可以看出对汽油和柴油的

测定结果整体好于机油!这是因为干扰物腐殖酸激发-发射

光谱与机油重合较严重!从而影响了机油有效分辨识别!但

三阶校正在处理这种感兴趣组份与干扰光谱重叠严重情况时

回收率和预测均方根误差均表现出了优于二阶校正的优势"

表
!

!

二阶校正和三阶校正算法对混合油中
S

#

柴油&

>C

#

汽油和机油的测定结果!

!RO

"

E*@8.!

!

A.-/,7/+7.+*,739'+7/+7.+-/++.-3'/,*8

(

/+'39410/+39.7.3.+4',*3'/,

/0S

#

7'.1.8/'8

!

>C

#

(

*1/8',.*,7.,

(

',./'8',39.4'P.7/'8

%

!RO

&

-7)

A

I;

P>4

_9V@

988.7IF;

*

%

#

C

)R

h$

&

_?;8B=D;8=>(=;(D?7DB>(

*%

#

C

.

)R

h$

&'

0;=>e;?

\

?7D;

%

L

&(

_90929: 9_[R+ !J_90929: 9_̂ R+

_$ $%" $%%4%,

'

'"4M

(

'54M'

'

',46

(

$%&4&M

'

$%$4&

(

$%54!&

'

$%,4M

(

_, $,% $$54&%

'

'64%

(

$$"4"$

'

'&4M

(

$,M4!5

'

$%,4'

(

$,,4,5

'

$%$4'

(

_M

汽油
$&" $",4"$

'

',4!

(

$!54"%

'

6'4!

(

$&&4%"

'

$%%4&

(

$&"4"%

'

$%%4M

(

_! 56 &'4M5

'

664'

(

5%4""

'

'%4!

(

5&4,'

'

'546

(

5646"

'

$%$4$

(

_" !5 !64%&

'

$%,4M

(

"%4''

'

$%64"

(

!'4M,

'

$%!4'

(

!'4$!

'

$%!4&

(

>

7

%4'''M %4''&" %4''"5 %4''!5

90n0]

%

L

&

d

'"4!n"4$M' '"4"n545!6 $%$4&n,4&!5 $%,4%n$4&,"

0/-]_

=

64$% $%4&5 ,4!& ,4%"

_$ 6% 6'4',

'

$$,4!

(

6&4%M

'

$%54&

(

6%46&

'

$%$4$

(

5'4,6

'

''4$

(

_, $M% $!$46&

'

$%'4$

(

$M!4$$

'

$%M4,

(

$M%4,5

'

$%%4,

(

$M,4$5

'

$%$45

(

_M

柴油
,$% ,,64&!

'

$%64'

(

,$'4,$

'

$%!4!

(

,$M4'!

'

$%$4'

(

,$"4$,

'

$%,4!

(

_! $&" $&54'$

'

$%$46

(

$&"4%6

'

$%%4%

(

$&"4'M

'

$%%4&

(

$&"45M

'

$%%4!

(

_" $!% $!,4,$

'

$%$4&

(

$!M4&$

'

$%,4&

(

$!%4!&

'

$%%4M

(

$!$4$!

'

$%%46

(
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!

续表
$

> %4'6&5 %4'6", %4''5" %4'',$

90n0]

%

L

&

$%&46n!46,! $%M4&n,455M $%%46n%4&'6 $%%4'n$4,&!

0/-]_ $,4," &4$" ,4%' ,466

_$ 6% $%%4$%

'

$,"4$

(

''4&$

'

$,!4"

(

654"$

'

$%'4!

(

6"4,"

'

$%&4&

(

_, $5% $'$45$

'

$$,46

(

$'"4M5

'

$$!4'

(

$5&4"&

'

$%M4'

(

$5'4,&

'

$%"4!

(

_M

机油
M$% MM,46,

'

$%54!

(

MM$45!

'

$%54%

(

M%'46!

'

''4'

(

M%64M$

'

''4!

(

_! M!% M!54&$

'

$%,4,

(

M"$46&

'

$%M4"

(

M!M4!&

'

$%$4%

(

M!M4M&

'

$%$4%

(

_" M"% M&,4$!

'

$%M4"

(

M&54'&

'

$%"4$

(

M"!4M$

'

$%$4,

(

M"&46M

'

$%,4%

(

> %4''%& %4''M6 %4''"M %4''!5

90n0]

%

L

&

$$%4,n'4,'! $$$4%n64!'M $%M4$nM46,5 $%,4'nM4%,"

0/-]_ ,%4%$ ,,4$5 "45% &4&%

注$

7

$

>

$相关系数%

=>??;I7DB>(=>;EEB=B;(D

&#

d

$

90

$平均回收率%

7e;?7

C

;?;=>e;?

\

?7D;

&#

0]

$相对偏差%

?;I7DBe;;??>?

&#

=

$

0/-]_

$预测均方

根误差%

?>>D);7(@

Y

F7?;;??>?>E

A

?;8B=DB>(

&!计算公式为
0/-]_

(

'%

$

%

9

7=D=

&

9

A

?;8

&

,

&*

$

&

$

(

$

*

,

!

$

是样品数#

9

7=D

是实际浓度#

9

A

?;8

是

预测浓度"

!

!

结
!

论

!!

油类污染物组成成分复杂!分析鉴别困难大!利用多元

校正分析对感兴趣组分在与干扰物共存的情况下进行检测!

即+二阶优势,!实现混合污染物种类鉴别和浓度定量是快速

有效又绿色的方法"针对二阶校正中对高共线性和背景干扰

情况存在分辨能力不强!准确性不高的缺点!提出的构造激

发波长
J

发射波长
J

温度
J

样品的四维荧光检测方法!基于四线

性成分模型利用四阶校正算法
!J_90929:

和交替惩罚四

线性分解
9_̂ R+

进行定量预测!得到了较传统的三维荧光

光谱分析更好的回收率和预测均方根误差!更有效地处理了

重叠光谱的高共线性和背景干扰!表现出了更优于+二阶优

势的+三阶优势,"
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