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近红外光谱的通用聚苯乙烯牌号在线识别方法

方
!

圆!何张平!朱世超!梁显荣!晋
!

刚"

华南理工大学聚合物新型成型装备国家工程研究中心#广东省高分子先进制造技术及装备

重点实验室#华南理工大学聚合物加工工程教育部重点实验室#广东 广州
!

Q%)R,)

摘
!

要
!

在聚合物加工过程中#如果在同一生产线上混用不同牌号的原材料#可能会影响产品性能#降低产

品合格率"然而采用传统方法识别相同类型不同牌号的聚合物往往耗时长且具有滞后性#目前还缺乏一种

快速实时的牌号识别方法"因此#以
Q

种不同牌号的通用聚苯乙烯&

&""$

'为研究对象#利用自主开发的安

装于挤出机上的在线近红外光谱测量系统#将近红外光谱与化学计量学!机器学习算法相结合#实现对挤出

过程中
&""$

牌号的快速在线识别"首先利用在线近红外光谱测量系统实时采集
Q

种不同牌号
&""$

熔体

的在线近红外光谱#波长范围为
+))

!

%0)):Z

"经过谱图分析后#利用主成分分析结合
a

均值聚类算法验

证在线近红外光谱数据对于不同牌号的可分性"最后采用偏最小二乘判别分析和随机森林两种算法分别建

立
&""$

牌号识别模型并进行对比"结果表明%

"

经过基线校正!最大最小归一化!

0

点移动平均平滑预处

理后#在线近红外光谱在
%()0

#

%!66

#

%,)0

和
%,(+:Z

处的特征峰峰值会随着牌号的变化呈阶梯状改变#

以前
!

个主成分得分作为
a

均值聚类的输入变量得到聚类正确率为
66e

#说明了不同牌号
&""$

在线近红

外光谱数据的可分性$

#

所建立的两种预测模型均能够对
&""$

牌号有效识别#最佳主因子数为
!

的偏最小

二乘判别分析模型对验证集的分类正确率为
+)*,e

#以前
Q

个主成分得分作为输入变量建立的随机森林模

型对验证集的分类正确率达
+Q*Re

#所以随机森林模型的牌号识别性能更好"因此#在线近红外光谱测量

系统结合化学计量学!机器学习算法可以实现
&""$

牌号的快速在线识别#为在生产线上利用近红外光谱识

别同种聚合物的不同牌号提供参考"

关键词
!

近红外光谱$牌号识别$通用聚苯乙烯$偏最小二乘判别分析$随机森林

中图分类号!
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化工企业通常根据用途不同会为同种塑料开发多种牌

号#不同牌号的塑料其性能和加工参数存在较大差异(

%

)

"在

实际加工过程中#同一生产线上混用不同牌号的原材料#会

影响产品性能#降低产品合格率"目前常用的塑料牌号识别

方法是测量材料的熔融指数!流变性能#这些方法耗时长且

具有滞后性"因此#寻求一种快速!实时!准确的塑料牌号

识别方法是有必要的"

近红外光谱技术&

:@9H-<:EH9H@MI

F

@DAHGIDG

FN

#

VU4

'通过

测量不同基团的吸收波长与强度来测量样品组成与含量(

(

)

#

该方法测定速度快#适用范围广#操作简便#在物质定性和

定量分析中应用广泛(

!-Q

)

"化学计量学的发展进一步促进了

近红外光谱技术的应用#解决了近红外光谱谱峰重叠严重!

指纹性差的问题"多篇文献报道了利用近红外光谱和化学计

量学方法实现塑料分类的研究工作"

.<̂<G

等(

R

)以近红外光

谱数据为基础#利用决策树中的分类与回归树&

DB9II<E<D9A<G:

9:MH@

;

H@II<G:AH@@I

#

/54X

'算法实现了
%6

种塑料的准确分

类识别"郝勇等(

0

)结合近红外光谱和偏最小二乘判别分析

&

F

9HA<9BB@9IAI

T

S9H@I-M<IDH<Z<:9:A9:9B
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#

"#$-[5

'实现了

对
R

类食品接触塑料的精准识别"这些工作主要进行塑料种

类的识别#目前关于塑料牌号的识别还鲜有研究"在本课题

组前期工作中(

6

)

#利用近红外光谱结合化学计量学#实现了

!

种聚乳酸牌号的离线识别#但是离线测量存在延时性问

题"

为了实现塑料牌号的实时识别#自主开发了在线近红外

光谱测量系统#在挤出机狭缝模具上安装近红外光谱传感



器#实 现 对 通 用 聚 苯 乙 烯 &
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&""$

'熔体的实时测量"通过谱图分析和
a

均值聚类&

a-

Z@9:I

'算法验证了不同牌号在线光谱数据的可分性#为

&""$

牌号的在线识别提供了依据"利用
"#$-[5

和随机森

林&

H9:MGZEGH@IA

#

4Y

'分别建立牌号识别模型并进行对比#

实现了对
&""$

牌号的准确识别#提供了一种在生产线上利

用近红外光谱在线识别
&""$

牌号的方法"

%

!

实验部分

HIH

!

材料

实验采用的
Q

种
&""$

牌号为%

%Q6a

#

Q(Q)

#

Q(Q

#

"&-

!!

#

&"-%Q)

"对应的熔融指数分别为
0*!

#

0*,

#

6*Q

#

%)*)

#

%)*(

;
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%)Z<:

'
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"

HIJ

!

装置

在线近红外光谱测量系统的原理如图
%

所示#卤素光源

&

#$-!)))

#广州标旗有限公司'通过光纤和探头&

L4,))-0-

2U$-VU4

#

D̀@9:`

F

A<DIU:D

#

1$5

'#将入射光照射到单螺杆

挤出机&

43$.-()

/

(Q

#普同实验分析仪器有限公司'狭缝模

具中的熔融物料上#携带样品信息的反射光由探头&

L4,))-

0-2U$-VU4

#

D̀@9:`

F

A<DIU:D

#

1$5

'收集#并经光纤传输至

近红外光谱仪&

VU4L13$XQ%(

#

D̀@9:`

F

A<DIU:D

#

1$5

'#

通过
1$_

接口将光谱数据传输至计算机#在光谱采集软件

中实时显示"

图
H

!

在线近红外光谱测量系统原理图
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9

IH

!
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方法

料筒各段温度%

%6)

#

%+)

#

())

和
(%)f

#螺杆转速%

6)

H

+

Z<:

c%

"按照熔融指数由低到高的顺序#连续挤出不同牌

号的
&""$

"光谱波长范围为
+))

!

%0)):Z

#分辨率为
!*%

:Z

#积分时间设置为
Q))ZI

#积分次数设置为
!

"共采集到

%0!)

条在线近红外光谱#每种牌号选取
%))

条光谱#共
Q))

条光谱作为训练集#在训练集之外#每种牌号选取
Q)

条光

谱#共
(Q)

条光谱作为验证集"

HIN

!

光谱数据处理及建模

近红外光谱按测量方式分为透射光谱和漫反射光谱#由

于挤出过程中的熔融
&""$

料层较厚#导致其透射光的强度

较弱#而漫反射光强度高!易于分析#因此采用近红外漫反

射光谱进行分析"首先采用基线校正!最大最小归一化!

0

点移动平均平滑
!

种光谱预处理方法对
%0!)

条原始在线近

红外光谱进行预处理#以消除光谱的平移!漂移!无关信息

和噪声"然后采用主成分分析&

F

H<:D<

F

9BDGZ

F

G:@:A9:9B

N

I<I

#

"/5

'对预处理后的光谱数据进行降维#提取光谱数据的主

要特征分量#以简化建模过程"利用
a-Z@9:I

聚类算法对降

维后的光谱数据进行聚类分析#验证不同牌号在线的近红外

光谱可分性#为
&""$

牌号的在线识别提供依据"最后利用

"#$-[5

和
4Y

分别对降维后的不同牌号在线近红外光谱数

据进行分类识别#并对比两种模型的牌号识别准确率"上述

过程均利用
"

N

A8G:ID<̂<A-B@9H:

机器学习库来实现"

(

!

结果与讨论

JIH

!

不同牌号在线近红外光谱的可分性分析

图
(

&

9

'是经过预处理后的在线近红外光谱图#每种牌号

各选取了
Q

条光谱#共
(Q

条光谱"可以看到#

&""$

在

%%,!

#

%()0

#

%!66

#

%,)0

和
%,(+:Z

处存在特征峰"其中

%%,!:Z

属于芳烃
/

0

K

伸缩振动的二级倍频#

%()0:Z

属

于亚甲基
/

0

K

伸缩振动的二级倍频#

%!66

#

%,)0

和
%,(+

:Z

属于亚甲基
/

0

K

对称和反对称伸缩与弯曲振动的组合

图
J

!

#

,

$不同牌号
077/

的在线近红外光谱图%#

@

$在线近红外光谱特征峰的峰强变化

K+

9

IJ

!

&

,

'

C%1*+%"BC!'

)

"&-$,.#>+##"$"%-

9

$,>"'.#077/

#&
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"由图
(

&

9

'可以发现
%%,!:Z

处的特征峰峰强较弱#且

特征峰几乎没有差异#但
%()0

#

%!66

#

%,)0

和
%,(+:Z

处

的特征峰存在细微差异#因此将后四处的特征峰峰强在图
(

&

]

'中按照光谱采集顺序对预处理后的
%0!)

条在线近红外

光谱进行分析#其中
%Q6a

#

Q(Q)

#

Q(Q

#

"&-!!

和
&"-%Q)

对

应的光谱数约为
)

!

!))

#

!Q)

!

R))

#

RQ)

!

+))

#

%)))

!

%!))

和
%,))

!

%0!)

#其余光谱为共混过程光谱"由图
(

&

]

'可以

发现#除前两个牌号
&""$

的特征峰峰强变化较小外#后续特

征峰峰强均随着牌号的变化出现明显阶梯状改变#初步可以

判定在线近红外光谱对不同牌号
&""$

具有一定的区分度"

!!

训练集经
"/5

降维得到的主成分解释变量累计贡献率

如图
!

所示#

"/!

及之后的累计贡献率均大于
+6*R0e

#足

以代表全部光谱特征"对降至
!

维的训练集进行聚类分析#

a-Z@9:I

(

%)

)聚类结果如图
,

所示#错误聚类共
R)

例#参与聚

类的光谱共
Q))

条#因此#聚类总正确率为
66e

#表明不同

牌号在线近红外光谱的可分性#这是利用近红外光谱在线识

别
Q

种牌号
&""$

的前提和基础"

图
M

!

在线近红外光谱主成分累计解释变量图

K+

9

IM

!

6P

)

*,+%">Q,$+,%&"&.%-$+@L-+.%.#

)

$+%&+

)

,*

&.;

)

.%"%-'.#+%1*+%"BC!'

)

"&-$,

图
N

!

不同牌号在线近红外光谱的
E1;",%'

聚类结果图

K+

9

IN

!

E1;",%'&*L'-"$+%

9

$"'L*-.#+%1*+%"BC!

'

)

"&-$,.#>+##"$"%-

9

$,>"'.#077/

JIJ

!

78/1A(

算法识别结果

采用预处理后的训练集和验证集进行建模和预测"为达

到最佳识别效果#通过
Q

折交叉验证(

%%

)对主因子数寻优"

图
Q

为交叉验证得到的预测残差平方和&

F

H@M<DA<G:H@I<MS9B

@HHGHISZGEI

T

S9H@I

#

"43$$

'与主因子数的关系图#由图
Q

可以发现#

"43$$

值下降到不再发生显著变化时#对应的主

因子数为
!

#此时的
"43$$

值为
(R*R,,

#决定系数
!

( 为

)*+0!

"因此采用最佳主因子数为
!

建立
"#$-[5

模型#得到

训练集和验证集的分类正确率分别为
+(*)e

和
+)*,e

"验

证集的识别结果如图
R

&

9

'所示#详细结果见表
%

"

图
R

!

7!6//

值与主因子数的关系图

K+

9

IR

!

!"*,-+.%':+

)

@"-F""%7!6//,%>-:"%L;@"$

.#

)

$+%&+

)

,*&.;

)

.%"%-'

图
S

!

077/

牌号识别模型的验证集判别结果

&

9

'%

"#$-[5

模型$&

]

'%

4Y

模型

K+

9

IS

!

C>"%-+#+&,-+.%$"'L*-'#.$>+##"$"%-

9

$,>"'.#077/+%Q,*+>,-+.%'"-

&

9

'%

"#$-[5ZGM@B
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]

'%

4YZGM@B
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表
H

!

基于
78/1A(

判定的不同牌号
077/

识别结果

T,@*"H

!

C>"%-+#+&,-+.%$"'L*-'.#>+##"$"%-

9

$,>"'

.#077/@,'">.%-:"78/1A(,*

9

.$+-:;

分类

变量
牌号

验证集

个数

识别正确

个数

识别正确

率/
e

% %Q6a Q) !6 0R

( Q(Q) Q) !6 0R

! Q(Q Q) Q) %))

, "&-!! Q) Q) %))

Q &"-%Q) Q) Q) %))

JIM

!

!K

算法识别结果

4Y

算法是通过在
/54X

(

%(

)中引入集成学习装袋方法

&

_9

;;

<:

;

'

(

%!

)进行多次随机抽样而构建的(

%,

)

#可以有效地避

免模型过拟合"采用
"/5

将预处理后的训练集和验证集降

至
Q

维#在训练集样本中#每次随机选取
%))

个样本作为子

模型#共建立
Q))

个子模型来训练
4Y

模型#并对
4Y

的基学

图
U

!

3(!T

最大深度与不同牌号
077/

的分类正确率关系图

K+

9

IU

!

!"*,-+.%':+

)

@"-F""% ;,P+;L; >"

)

-:.#3(!T,%>

&*,''+#+&,-+.%,&&L$,&

D

.#>+##"$"%-

9

$,>"'.#077/

习器
/54X

的最大深度进行寻优#以达到最佳的识别效果"

图
0

为
/54X

最大深度与训练集!验证集的分类正确率关系

图#当
/54X

最大深度为
0

时#对应的验证集分类正确率最

高#此时训练集的分类正确率为
++*6e

#验证集的分类正确

率为
+Q*Re

"验证集的识别结果如图
R

&

]

'所示#详细结果见

表
(

"

表
J

!

基于随机森林判定的不同牌号
077/

识别结果

T,@*"J

!

C>"%-+#+&,-+.%$"'L*-'.#>+##"$"%-

9

$,>"'

.#077/@,'">.%-:"!K,*

9

.$+-:;

分类

变量
牌号

验证集

个数

识别正确

个数

识别正确

率/
e

% %Q6a Q) Q) %))

( Q(Q) Q) ,R +(
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