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为了实现工业现场对特种钢材的快速检测与种类识别!采用基于光纤传能的移动式激光诱导击穿

光谱"

45_]

#样机对
)D

种特种钢材进行光谱数据的采集与分析!采用预选谱线并遍历组合的降维方法与支持

向量机"

][N

#相结合的算法对特钢材料的光谱进行快速分类+分别将原始光谱数据*归一化处理后的光谱

数据*归一化处理
f

遍历组合优选谱线数据作为
][N

分类模型的输入向量!并对比了不同输入向量下模型

对特钢识别的准确度+结果表明,在事先选出的
H)

条特征谱线作为输入变量的基础上!归一化光谱数据作

为
][N

分类模型的输入特征时!识别准确度达到
VH\F)a

!明显高于使用原始光谱数据作为输入向量时

][N

分类模型的准确度
))\D7a

+进一步地!使用
N#%4#_

程序遍历谱线组合!通过遍历各种谱线组合选

出最优的输入谱线组合!当优选
T

条特定的谱线时!对特钢种类识别的准确度达到
)EEa

!且建模速度也有

相应提升+可以看出!当预选出大量常见特征数据时!机器自动选取特征与人工挑选谱线相比!具有明显优

势!基于此降维方法的
][N

算法模型在
45_]

快速分类技术中具有很好的工业应用前景+

关键词
"
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引
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钢铁行业是我国国民经济的支柱性产业!是关系到国计

民生的基础性行业+

3E)W

年我国全年钢铁产量已占世界总产

量的
HEa

+最近几年由于产能过剩!中低端和粗钢的生产所

占比重很大!因此大部分钢铁行业都处于亏损状态!未来加

大高端钢材的产量是改变严峻形势的唯一方式+在实际生产

中!根据不同用途需要向钢内加入不同的合金元素来改变钢

铁的某方面的性能!比如硫"

]

#可以改善钢的切削性*加工

性和磁性!但也会引起钢的热脆性!降低钢的机械性能!如

使疲劳极限*塑性和耐磨性显著下降等!影响钢件的使用寿

命)磷"

X

#具有强烈的固溶强化作用!可以增加钢的强度和

硬度!但也会降低钢的塑性和韧性等等+由于不能准确识别

废材所含材料就无法合理的再利用!每年有大量的废弃钢铁

的堆积!这不仅污染环境也是资源的浪费+为了提高钢铁废

弃物的回收利用率!如何对钢铁材料进行快速检测分类成为

了一个新的研究热点+现有的元素分析方法有
d

射线荧光光

谱分析方法*原子吸收光谱分析技术和电感耦合等离子体
/

原子发射光谱分析技术等!由于这些技术都有各自的缺点和

不足-

)/D

.

!尚不能满足快速检测的需要!因此急需一种新的

快速在线检测技术+

激光诱导击穿光谱"
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45_]

#是一种近年来发展迅速的原子发射光谱技术!它采用

高能量激光脉冲聚焦到样品表面产生等离子体!通过对等离

子体中原子和离子能级跃迁辐射出的特征光谱采集和分析!

获得被测样品中所含的元素种类及其含量-

H/T

.

+

45_]

技术具

有无需进行样品预处理!分析速度快!非接触!对样品几乎

无损等优点!在工业生产实时在线监测方面具有很大的发展

潜力-

F/V

.

+采用
45_]

技术结合分类算法对材料进行快速分类

是当前研究的一个热点+

传统的分类算法一般采用
`

临近法!然而该算法的特征



谱线选取较为复杂+由于钢铁合金中的基体元素为
S1

元素!

其中还含有
>A

!

+2

!

>

!

N'

!

%2

!

N&

!

>=

等多种元素!相比

于其他类型材料!钢铁合金样品的
45_]

谱线异常丰富!各

元素间的相互干扰更为复杂!为
45_]

定量分析带来了很多

挑战-

)E/))

.

+

支持向量机"
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PP
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][N

#是一种基于

结构风险最小化准则的学习方法!它能够利用核函数变换将

原始非线性数据转化为高维线性数据!剔除大量冗余数据!

具有很强的鲁棒性和容错性+

3E)H

年!杨友盛等-

)3

.利用

][N

强大的分类功能!通过
]2

和
N'

对应的特征谱线波长

和光谱强度!利用
]2

*

N'

含量和温度来判定转炉终点+结果

显示该模型的准确率达
VWa

以上!证明了在实验环境不变的

情况下!

][N

分类模型可以用在光谱定性分析上+

3E)T

年!

谷艳红等-

)7

.对土壤中的
>A

元素进行定量分析!采用
45_]

技术结合
][N

的方法!相比于传统定量分析方法!大大提

高了定量分析的精度!其定标曲线拟合相关系数由
E\TWV

提

高到
E\VVW

!表明
][N

算法具有良好的实用性+然而!在使

用
][N

算法时!当直接输入大量特征时容易发生过拟合!

从而导致模型的泛化程度降低!此时需要对输入向量进行降

维处理+合理地选择样品组成元素的特征谱线组合作为输

入!可降低输入向量的维度+人工选择特征谱线组合较耗时

繁琐且效果难以保证+采用谱线遍历组合优化输入向量的降

维方法可对所有组合测试!寻找最优的输入向量!但相关工

作鲜有报道+

本工作采用基于光纤传能的移动式
45_]

系统结合
][N

算法对特种钢材进行快速检测和分类!并提出一种基于预选

谱线然后遍历组合的方法对输入向量进行优化降维!建立基

于
][N

算法的光谱识别模型!实现对不同牌号的特种钢材

的快速分类+

)

"

实验部分

ABA

"

仪器

基于光纤传能的移动式
45_]

实验装置如图
)

所示!采

用的激光器为一款紧凑型调
c

的
+Qe-#,

激光器"型号,

69<A.HE

!美国
_2

(

;R

B

公司生产#!该激光器输出波长为
H73

'0

!脉冲重复频率为
)E"G

+输出的激光脉冲经过耦合模块

耦合进一根芯径为
)00

的传能光纤!经光纤输出的最大单

脉冲激光能量约为
3V0L

!经过准直透镜进行准直!然后被

二向色镜反射后!经过聚焦透镜聚焦在样品靶材表面!激发

产生等离子体光谱+等离子体光谱经透镜采集耦合到光纤!

然后传输到一台紧凑型光纤光谱仪"型号为
#@.;

P

1:/3EDW

6]_3

!

)E

#

0

狭缝!

3DEE

线/

00

U)

"

[J

#光栅#+该光谱仪

的光谱波长范围约为
3VE

!

)E3E'0

!光谱分辨率为
E\EW

!

E\))'0

+配有一个门控
3EDW

像素的
>>Z

阵列探测器"型号为

]&'

B

HHD

#!主要功能是将光信号转换为电信号+光谱信号随

后通过
6]_

接口传输并显示在笔记本电脑上+每次光谱采集

的积分时间设置为
)\)0;

!采集延迟时间设为
)\7

#

;

+

ABE

"

样本

实验采用
)D

个特钢材料作为分析样品!分别对其进行

图
A

"

T@7,

实验装置

"

.

#,原理框图)"

I

#,样机

C'

&

BA

"

T@7,2

<

2."#

"

.
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]:?10.<2:
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I

#,

XA&<&<

BP
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编号!各样品中各元素的参考浓度"

*<a

#和对应的编号如

表
)

所示"该参考浓度由生产厂家采用火花直读法测得!分

析精度在
Ha

以内#+实验参数设置如
)\)

节所述!对每个样

品采集
7E

幅光谱!每幅光谱由
)E

个激光脉冲产生的光谱经

过平均后得到!

)D

个样品共采集
D3E

幅光谱+

ABH

"

,N4

算法简介

][N

算法是在统计学理论基础上发展起来的一种机器

学习算法!是一种二分类模型!其基本模型是定义在特征空

间上的最大间隔分类器!在解决小样本*非线性及高维模式

识别问题时具有许多特有的优势+本工作使用中国台湾大学

林智仁"

42'>?2?/L1'

#教授等开发设计的一个简单易用和快

速有效的
][N

软件包
92I;@0/7\37

进行数据处理+将数据分

为两部分,训练集和测试集!训练集与测试集设置相同的标

签!每个输入都是一组特征向量与一个判断样品属性的标签

值+

][N

工具箱先通过训练集计算出一个分类模型!然后对

测试集进行预测!并将预测的标签与真实标签做出对比!以

验证模型的准确性+

在等离子体光谱中!由于激光能量的波动*样品的不均

匀性和激光与物质相互作用过程的复杂性!单一元素的校准

模型往往不能满足定量分析的要求!特别是基体元素为
S1

时!谱峰重叠严重!导致单一元素的特征谱线强度稳定性较

差-

)H

.

+因此难以用单一元素的特征谱线作为
][N

的特征参

V7T3
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表
A

"

AI

个钢铁样品中各元素的含量信息%

V.X

&

G):%"A

"

G1"($*("*./).'$*'*3$/#).'$*$3")(1"%"#"*.'*AI.

<-

"2$32.""%2)#

-

%"2

编号
> N' ]2 X >A +2 N& [ >=

) E\EV E\DD E\77 E\EEF W\TD E\3 E\V E\)V E\))

3 E\)3 E\HE E\3T E\EET )\)E E\)W E\3F E\3 E\EV

7 E\3E E\3H E\3V E\EEH 3\HF E\3 E\7H E\E3 E\EF

D E\)T E\V7 E\7F E\EEF E\3D )\)3 E\7) E\EED E\HW

H E\D) E\HD E\)V E\E)V E\VD E\E3 E\)F E\EET E\E7

T E\7W E\FF E\3D E\E3) )\E3 E\E3 E\3 E\EEH E\E3

F E\)) E\DF E\7F E\EEH 3\)7 E\)H E\VD E E

W E\3T E\TH E\33 E\E)W E E E E E

V E\)V )\HF E\7) E\E3) E E E E\EE3 E

)E E\7FD E\7F3 E\3V3 E\EEH7 )\H3D )\D)V E\3H) E E\EFD

)) E\D33 E\TT E\7DV E\E3) )\EH E\ETT E\)VH E\E)3 E\ET7

)3 E\7VV E\7TH ) E\E)7 H\E3 E\3W) )\)D E\FWV E\EVD

)7 E\)H )\EH E\7FF E\E) E\))F )\)F E\7WD E E\TEH

)D E\)EF E\777 E\73F E\EEW W\33 E\)37 E\V E\37T E\))H

数来建立定量分析模型去准确识别钢铁种类!而采用多元素

的多条谱线信息输入支持向量机模型时!模型训练效果较

好!主要是因为多种谱线信息的输入可以有效校正基体效应

的影响+

3

"

结果与讨论

EBA

"

特征光谱的选取

以美国国家标准与技术研究院"

+.<2&'.95';<2<=<1&C

]<.'Q.AQ;.'Q%1:?'&9&

(B

!

+5]%

#的原子光谱数据库为参

照!结合课题组自主研发的
45_]

B

;<10

软件自带的光谱数据

库!对
)D

种钢铁的等离子体发射光谱进行采集与分析!其光

谱如图
3

所示+

""

建模前!首先预选出
N'

!

+2

!

>A

!

N&

和
[

元素的共计

H)

条待测谱线"见表
3

#!然后!用
S1

,

DED\HW'0

的谱线作

为参考线!对
H)

条谱线进行归一化处理+预选谱线的原则

是!以
+5]%

光谱数据库为依据!同时挑选谱线强度较高*

波形完整*没有自吸收现象和不被其他元素干扰的谱线作为

分析线!这样有利于建立多元素变量的分析模型来识别不同

牌号的钢铁+

在统计学习中!各类变量经常存在相关性导致输入向量

的维度过高!造成训练模型出现过拟合问题!需要对输入变

量进行降维处理+常见的降维方法有人工选取*

X>#

和线性

判别分析"

92'1.AQ2;:A202'.'<.'.9

B

;2;

!

4Z#

#等+但传统的降

维方法常常会在降维的过程中丢失信息!导致模型准确度不

理想!而人工选谱则过于麻烦!测试结果有可能出现误判+

测试覆盖度有限及人力成本有限是测试技术所面临的瓶颈+

上述难题表明了对实现自动化选谱处理的渴望+本工作在分

类前首先预选出可能的理想谱线!然后通过计算机将预选谱

线随机组合!并且将这些组合作为输入特征建立多个
][N

分

类模型!以寻找到一个理想可靠的模型对钢铁进行分类识别+

EBE

"

直接
,N4

分类结果

实验中!采用交叉验证法获得
][N

算法中惩罚因子
#

图
E

"

AI

种特钢样品的等离子体发射光谱

C'

&

BE

"

G1""#'22'$*2

-

"(./)$3AI.

<-

"2$3

2

-

"(')%2.""%2)#

-

%"2

和核函数参数
$

的最优值!由前文可知!每个钢铁样品采集

7E

组光谱数据!随机选择其中
3E

组作为训练集!另
)E

组作

为测试集+因此训练集有
3WE

组!测试集有
)DE

组光谱数据+

EDT3
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同时!依据表
)

的样品编号分别设置特钢的标签值为
)

!

)D

+

首先!用训练集的
3WE

组光谱数据训练
][N

模型!再将测

试集中的
)DE

组光谱数据输人该
][N

模型进行预测+预测

结果如图
7

所示!图中!符号%

$

&代表每组光谱数据的实际标

签!符号%

g

&代表预测的标签!当%

$

&与%

g

&重合时!表示预

测值与实际值一致)相反!%

$

&与%

g

&不重合时!表示未能正

确识别+

表
E

"

选择的特征谱线

G):%"E

"

G1"2"%"(."+"#'22'$*%'*"2

J9101'< *.@191'

(

<?

"

!

(

'0

#

+2

7EE\3DV

!

7E)\3EE

!

7EH\EW3

!

7)E\)HT

!

7)7\D)E

!

7D)\DFT

!

7DD\T3T

!

7DH\WDT

!

7DT\)TH

!

7DV\3VT

!

7H)\HEH

!

7H3\DHD

!

7HT\T7F

!

7T)\V7V

>A 7HF\WTW

!

7HV\7DW

!

D3H\D77

!

D3F\DW)

!

D3W\VF7

N' 7WE\TF3

!

DE7\)FT

!

DE7\7EF
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图
H

"

,N4

的预测结果

C'

&

BH

"

G1"

-

/"+'(.'$*/"28%.2:

<

,N4

""

由图
7

可见!当将
)D

个钢铁样品的测试集
)DE

个光谱

数据直接输入训练后的
][N

模型时"选取的谱线为表
3

中

的
N'

!

N&

!

[

!

>A

和
+2

的强谱线!共
H)

条#!图中出现了

)3D

个误判点!仅
))

号样品的分类效果较好!可能的原因是

原始光谱的总体波动过大!导致预测结果趋于一个样品!即

)D

号样品+而
))

号样品的波动对分类结果影响可能不是特

别大!使得部分数据被正确预测+可见!采用
H)

条金属元素

的特征谱线作为
][N

分类器模型的输入向量时!

)D

种钢铁

的平均识别正确率仅为
))\D7a

!此时的模型并不理想+

EBH

"

归一化光谱数据后
,N4

分类结果

为了减小光谱数据波动的影响!进一步的提高
][N

分

类算法的准确率!以
S1

,

DED\HW'0

的谱线作为参考线!对

所选的待测元素的特征谱线光谱强度做归一化处理!将归一

化后的光谱强度作为
][N

分类模型的输入量进行训练和预

测!预测结果如图
D

所示+结果表明!谱线强度做归一化处

理后可以校正实验测量条件的扰动造成的偏差!减小实验条

件波动的影响+

""

由图
D

可见!将归一化处理后的测试集共
)DE

个光谱数

据输入训练后的
][N

模型时!图中出现了
T

个误判点+由

图可见!出现误判的点为
H

!

T

和
))

号样品!根据表
)

各样

品的元素浓度可知!

H

!

T

和
))

号样品所含
N'

!

>A

!

+2

!

N&

和
[

元素的浓度极其相似!例如!对
>A

元素而言!

T

号与
))

号
>A

元素含量分别为
)\E3a

和
)\EHa

)对
+2

元素而言!

H

和
T

号样品所含的浓度含量都为
E\E3a

)对
[

元素而言!

H

和
T

号样品中所含的浓度含量分别为
E\EETa

和
E\EEHa

+

以上元素浓度差别十分微弱!并且由于目前绝大多数的激光

器能量并不十分稳定!导致某些样品中相似浓度的元素谱线

做归一化后强度值极为接近!系统模型受此影响从而发生了

误判+

图
I

"

归一化后
,N4

的预测结果

C'

&

BI

"

G1"

-

/"+'(.'$*/"28%.2$3*$/#)%'Y"+2

-

"(./):

<

,N4

""

采用归一化处理后的
H)

条特征谱线作为
][N

分类器

模型的输入向量!

)D

种特钢的平均识别正确率为
VH\F)a

!

此时的分类模型虽能识别大多特种钢材!但精准度还并不理

想+

EBI

"

谱线遍历组合后
,N4

分类结果

为了进一步提高分类的准确性!使用
N#%4#_

程序遍

历不同谱线的组合作为输入变量!进行多次建模!最终挑选

出最优的输入特征!即
T

条最优特征谱线组合"如表
7

所

示#!此时的
][N

判断准确率达到了
)EEa

!其实验结果如

图
H

所示+

""

表
D

为不同输入特征下的准确率与建模时间的比较+由

表
D

可知!采用数据归一化处理
f

遍历组合选出的
T

条最优

特 征谱线作为输入向量时!

][N

模型识别准确度达到
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表
H

"

,N4

预测准确度达
ARRX

的
L

条特征谱线

G):%"H

"

G1"L2

-

"(./)%%'*"2='.1,N4

-

/"+'(.'$*

)((8/)(

<

$3ARRX

J9101'< *.@191'

(

<?

"

!

(

'0

#

N' DE7\7EF

N& 7WT\D)E

[ 7WH\HWD

>A D3F\DW)

!

7HF\WTW

+2 7H3\DHD

图
J

"

挑选
L

条特征谱线后
,N4

预测结果

C'

&

BJ

"

G1",N4

-

/"+'(.'$*/"28%.282'*

&

2"%"(.'*

&

L2

-

"(')%2

-

"(./)%%'*"2

)EEa

+这是由于在众多谱线中!算法通过遍历各种组合!只

余下辨识度高*代表性强的谱线作为输入向量!使得模型的

精准度得到大幅提升+从平均建模时间来看!对数据采用归

一化
f

遍历组合的算法处理后!其建模时间也大大缩短!相

比于使用原始光谱的
][N

分类模型!其建模时间减小了

7Fa

+

表
I

"

不同输入下
,N4

的平均预测准确率和平均建模时间

G):%"I

"

G1")W"/)

&

"

-

/"+'(.'$*)((8/)(

<

)*+#")*#$+"%'*

&

.'#"$3,N4='.1+'33"/"*.'*

-

8.2

5'

P
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#@1A.

(

1

P

A1Q2:<2&'

.::=A.:

B

(

a

N1.'

0&Q192'

(

<201

(

;

XA1;191:<1Q;

P

1:<A.9Q.<. ))\D7 E\E)F737

+&A0.92G1QQ.<. VH\F) E\E)WHFV

$

P

<20.9Q.<.&C<A.@1A;.9 )EE E\E)EWHT

7

"

结
"

论

""

基于光纤传能的移动式
45_]

样机平台!采用预选谱线

f

遍历组合的降维方法与
][N

算法相结合!对
)D

个特钢材

料的
45_]

光谱进行快速分类+

][N

算法计算简单*训练速

度快*并且每次训练的模型稳定+然而!当单独将
H)

条预选

谱线作为输入特征输入到
][N

算法时!测试集中
)DE

组光

谱数据在直接输入大量特征时发生了过拟合!导致模型的泛

化程度降低!预测准确度仅为
))\D7a

!此时!对
)D

种特钢

材料的分类精度并不理想)当采用归一化光谱数据作为输入

特征输入到
][N

算法时!预测准确度提高到
VH\F)a

!说明

对光谱数据进行归一化处理可以显著提高
][N

模型的分类

准确性)而当
H)

条预选谱线经过谱线遍历组合降维之后!仅

剩
T

条被选择的谱线作为输入特征时!此时的
][N

模型预

测准确度达到了
)EEa

+实验结果表明!采用谱线遍历组合

的方法是一种行之有效的降维方法+同时!该降维方法相对

于人工选取特征谱线来说!方便快捷!操作简单!对模型的

优化程度高+当面临大量特征数据时!机器自动选取特征与

人工挑选谱线相比具有明显优势+可以看出!基于谱线遍历

组合降维方法的
][N

算法模型结合
45_]

技术!在材料快速

分类方面具有很好的工业应用前景+
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