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我国高速铁路运行距离长"服役环境多变"对车轮钢的性能要求较高#车轮钢的晶粒尺寸直接影响

着车轮钢的力学性能"且晶粒的特征和测量对材料科学有着重要的作用"因此为了保证高速列车的安全运

行"对高铁车轮的晶粒度等级进行检测是十分必要的#利用激光诱导击穿光谱&

ZYI8

'实验平台对
#

个不同

晶粒度等级的
WMF

高速列车车轮钢样品&经过不同热处理得到不同晶粒度等级'进行击穿获取光谱信息"比

较了基体元素
A9

和合金元素&

=6

"

Q-

"

=-

'的谱线强度与
#

个不同晶粒度等级的样品之间的相关性"发现均

与样品晶粒度等级存在不同程度的相关性#利用此关系建立以谱线强度为变量的偏最小二乘判别分析&

HZ8/

7J

'模型"在建立模型前分别采用标准正态变量变换&

8[\

'$多元散射校正&

Q8=

'和
8*e@.gP

<

/3-+*

<

卷积平

滑方法进行预处理#通过比较各种预处理方法"得出采用
8[\

预处理后建立的模型效果最佳"建模集误判

个数为
R

个"准确率为
G#"($

"预测集误判个数为
&

个"准确率为
G!$

#在
8[\

预处理方法的基础上"分

别选择竞争性自适应重加权算法&

=JM8

'$连续投影算法&

8HJ

'和
=JM8/8HJ

三种波长筛选方法进行波长

筛选"比较基于不同特征波长筛选的模型效果"结果表明"使用
=JM8

进行波段筛选后建立的模型效果最

佳"建模集误判个数为
E

个"准确率为
G("G$

"预测集的误判个数为
%

个"准确率为
G'"($

"模型的准确率

均高于
G!$

"可以将不同晶粒度等级的样品进行分类#综合分析以上判别分析模型结果"发现结合
8[\

预

处理和
=JM8

波段筛选后的
HZ8/7J

模型的准确率最高#研究表明"采用激光诱导击穿光谱技术结合偏最

小二乘判别分析高铁车轮钢晶粒度等级具有一定可行性"可将其用于评估车轮钢表面晶粒度等级"同时也

为
ZYI8

技术应用于不同晶粒度等级的高铁车轮钢研究提供了一定的基础依据#

关键词
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近年来"高速铁路因其高效$便捷$安全性高等优点在

国内外得到了快速发展#高速车轮作为高铁的关键性行走部

件"其安全可靠与否直接影响到列车的平稳运行!由于其服

役条件的开放性"常常会受到低温等恶劣的环境影响"在低

温疲劳过程中"钢的晶粒尺寸对车轮性能的影响是关键而明

显的(

%/E

)

#材料的力学性能$物理特性与晶粒尺寸息息相关"

控制晶粒尺寸能够优化材料性能(

&

)

#因此对高铁车轮钢的晶

粒度等级进行检测研究对维持高速列车服役安全性$延长高

速车轮使用寿命具有重要意义#

激光诱导击穿光谱技术&

+*196/@5?;B9?,69*P?-O51

X

9B/

.6-1B-

X<

"

ZYI8

'是一种新兴的分析技术"可实现对样品的定

向以及定量分析"具有多元素分析$快速检测以及对样品破

坏小等优点"被应用于冶金分析和生物医学分析等方面(

R/(

)

#

近年来"许多研究人员利用该技术在金属材料检测领域开展

了大量的工作"戴沅等(

F

)对不同晶粒度等级的
%E=6%Q-\

合

金钢的激光诱导击穿特性进行了研究"发现晶粒度等级与激

光诱导击穿光谱特性存在较大的关联性"且关联性受激光能

量和延时的影响#李军等(

G

)对不同老化等级的
)G%

钢的等离

子特性进行了研究"发现随着老化的加剧"存在于晶格中的

碳化物颗粒尺寸逐渐增大"同时试样硬度也相应降低#陆盛

资等(

%!

)采用激光诱导击穿光谱技术获取了
F

个不同老化等

级的
)G%

钢和
(

个不同晶粒度等级的
%E=6%Q-\

合金钢的

光谱信息"研究了
ZYI8

数据的不同特征选择方法对金属特



性检测模型的影响"结果表明波长区间分层迭代筛选方法对

模型表现的提升最大"且建立模型所需要的变量数更少#

目前"

ZYI8

在车轮钢的晶粒度等级检测方面应用较少"

考虑到不同晶粒尺寸对车轮力学性能的影响"鉴于
ZYI8

技

术具有快速检测$无损分析等特点"提出了使用
ZYI8

技术

检测不同晶粒度等级样品的方法"分析光谱谱线特征与晶粒

度等级的关联性"为
ZYI8

技术应用于不同晶粒度等级的高

铁车轮钢研究提供一定的科学依据#

%

!

实验部分

CDC

!

样品制备

WMF

钢是我国高速列车车轮广泛使用的钢种之一"具有

较高的硬度和优良的耐磨性"能够很好地适应高速列车服役

的复杂环境(

%%

)

#其主要化学成分如表
%

所示#实验样品为直

径
E!::

"高
%!::

的
#

块圆柱体#

表
C

!

M!N

钢主要化学成分含量#质量分数%

O
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将原始样品在实验室管式炉&

84/3!F%E&4

'中进行
F(#

h

正火"保温
%"#2

"取出空冷后"再对其进行
G!!h

淬火"

保温
%"#2

"取出水冷"编号为
%

号样品#将未做热处理的原

始样品"编号为
E

号样品#将原始样品在实验室管式炉中进

行
G#!h

回火"保温
E2

"取出空冷"得到
&

号样品#将原始

样品在实验室管式炉中进行
F(#h

正火"保温
%"#2

"取出空

冷后"再对其进行
F%!h

淬火"保温
%"#2

"取出水冷"编号

为
R

号样品#将原始样品在管式炉中进行
F!!h

正火"保温

%"#2

"取出盐水冷却"得到
#

号样品#将得到的
#

个样品表

面分别放置于型号为
IbWNZWMWB-Q9.&!

的磨抛机上磨样

抛光"每个样品用砂纸从
%E!

目到
E!!!

目按照约
R!!

的梯

度进行研磨"然后使用粒度为
&

#

:

的金刚石悬浊液进行粗

抛"再使用粒度为
%

#

:

的金刚石悬浊液进行精抛至镜面"

并用无水乙醇清洗以去除表面氧化层#将得到的样品用
%!$

硝酸酒精溶液侵蚀"根据抛光面的变化"判断样品的侵蚀程

度"达到要求后再用流水冲洗样品"并用无水乙醇冲洗"吹

干#最后用型号为徕卡
7QYF

的金相显微镜观察微观组织"

并使用软件
Z9@B*ZJ8R"%E

进行晶粒度统计"使用面积法测

量晶粒的平均直径#金属组织中材料的晶粒大小用晶粒度来

表示!样品在不同的热处理条件下"得到不同的晶粒大小#

实验样品热处理后得到的晶粒度等级分别为
G"#

级$

%!"!

级$

%!"#

级$

%%"!

级以及
%%"#

级"共
#

种不同的晶粒度等

级#图
%

是金相显微镜放大
%!!

倍后得到的
#

种不同晶粒度

等级样品的金相组织图#

表
E

!

不同热处理条件下的晶粒度等级
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36*@51@g9

D

6*?91

% F(#h5-6:*+@g@5

D

kG!!h

f

;95B2@5

D

G"#

E 6*O:*.96@*+ %!"!

& G#!h.9:

X

96@5

D

%!"#

R F(#h5-6:*+@g@5

D

kF%!h

f

;95B2@5

D

%%"!

# F!!h5-6:*+@g@5

D

%%"#

图
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!

不同晶粒度样品
CRR

倍放大金相组织图

&
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;

,%.Q,+.1%.2,
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3
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&

*

'%
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!
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'%
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!!

检测晶粒度等级后"由于侵蚀液对样品表面有一定的影

响"因此需要对样品重新进行磨抛"重复上述步骤"将试样

表面磨抛至镜面"然后用无水乙醇对样品进行清洗"这样不

仅可以保证样品的高度平整"还可以减小表面氧化层和污染

物对
ZYI8

测量的影响(

%E

)

#

CDE

!

仪器及参数

实验使用的
ZYI8

设备型号为海洋光学的
QTE#!!k

"

ZYI8

系统原理图如图
E

所示#通过
S

开关
[?lVJ3

激光

器激发出较高能量的激光"其脉冲宽度为纳秒量级"经反射

后通过透镜聚焦到样品表面"剥离样品表面微量物质形成等

离子体#将光纤置于样品上方"通过光纤收集等离子体信号"

图
E

!

5B9*

系统原理图
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;
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并传输入
#

个通道的多通道光谱仪!正确设置与光谱仪配套

的
Q*dZYI8

软件的相关参数"采集相关元素的波长与信号

强度#

!!

激光能量设置为
#!:K

!光谱仪的波长范围为
%GF"(%

!

(E("'G5:

"光学分辨率
!"%5:

"聚焦透镜的焦距为
(#::

"

光谱仪的门宽为
%:1

"延迟时间设为
E#!!51

#考虑到试样

成分的不均匀性以及改变激光作用位置时
ZYI8

系统激光能

量的不稳定性"设计并实现了在每个样品表面上测量
#m#

矩形阵列共
E#

个点的专用方案"每个位置利用激光脉冲烧

蚀
E!!

次"相邻点之间的距离设置为
%

!"'::

"以尽量减少

烧蚀点之间的相互影响#

CDF

!

数据处理

由于激光脉冲烧蚀样品的次数不断增加"会导致弹坑的

深度和形状发生改变"影响后续的激光烧蚀和发射线强度的

变化"因此"对于每个试样"去除所有测量点前
&!

次激光脉

冲的光谱"利用第
&%

至第
E!!

次激光脉冲的光谱数据的平

均值进行分析"以减少试样表面对激光烧蚀的影响(

%&

)

#

为了有效降低噪声$减小激光器激光能量的波动$减小

或消除各种外部环境的差异$光谱仪分辨率的差异以及样品

不均匀等因素的影响"在建模前对
ZYI8

测得的光谱数据进

行光谱预处理(

%R

)

#

标准正态变量变换&

1.*5?*6?5-6:*+e*6@*.9.6*51L-6:*/

.@-5

"

8[\

'可将影响光谱信息的干扰因素消除(

%#

)

#具体公式

如式&

%

'和式&

E

'所示

1

8[\

!

1

%

&

1

$

-

8

!

%

&

1

8

%

&

1

'

E

&

-

%

%槡 '

&

%

'

&

1

!

$

-

8

!

%

1

8

-

&

E

'

其中"

-

为波长点数"

8j%

"

E

"."

-

#

E

!

结果与讨论

EDC

!

光谱特性分析

为了分析不同晶粒度等级的样品与激光烧蚀等离子体光

谱特性的差异"实验分析了不同晶粒度等级的样品的基体元

素
A9

和合金元素
=6

"

Q-

以及
=-

的谱线强度"选择
A9

$

R!R"#F%5:

"

=6

$

RE#"R&&5:

"

Q-

$

&F'"R%!5:

和
=-

$

ER%"%'E5:

特征谱线作为研究对象"如图
&

所示"黑色

曲线代表的是
G"#

级晶粒度的
ZYI8

光谱"红色曲线代表

%!"!

级晶粒度的
ZYI8

光谱"蓝色曲线代表
%!"#

级晶粒度的

ZYI8

光谱"绿色曲线代表
%%"!

级晶粒度的
ZYI8

光谱"紫色

曲线则代表
%%"#

级晶粒度的
ZYI8

光谱#从图中可以观察到

晶粒度等级越高对应的基体元素
A9

和合金元素
Q-

的光谱

强度越大"这表明
A9

和
Q-

元素的谱线强度与样品的晶粒

度等级存在不同程度的正相关关系!晶粒度等级越低对应的

图
F

!

H

个样品的
I"

%

8$

%

:1

和
81

的
5B9*

光谱

&

*

'%
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!

R!'5:

波长范围!&
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RE&
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波长范围!

&

B

'%

&FR

!
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波长范围!&

?
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E&G

!
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I.

;

DF

!

5B9*'

3

"&+$,1#I"

"

8$

"

:1,%7811#H',2

3

/"'

&

*

'%

.29O*e9+95

D

.26*5

D

9-LR!E

!

R!'5:

!&

,

'%

.29O*e9+95

D

.26*5

D

9-LRE&

!

RE(5:

!

&

B

'%

.29O*e9+95

D

.26*5

D

9-L&FR

!

&FF5:

!&

?

'%

.29O*e9+95

D

.26*5

D

9-LE&G

!

ER&5:

!&R&

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
RE

卷



合金元素
=6

和
=-

的光谱强度越大"这表明
=6

和
=-

元素的

谱线强度与样品的晶粒度等级存在不同程度的负相关关系#

这是因为不同元素的激发特性和自吸收效应各不相同"因此

光谱强度的斜率也各不相同#样品晶粒度等级越高"对应的

晶格尺寸越小"相对而言晶界所占据的面积也越大"在一般

金属材料中"晶界的熔点往往比晶格的熔点低"对于晶格尺

寸小的
%%"#

级晶粒度样品来说"激光光斑覆盖的晶格数量

更多"光斑所覆盖的晶界面积也越大"由于晶界熔点比晶格

低"样品在激光烧蚀过程中更容易被加热融化从而形成等离

子体#在相同大小光斑的作用下"由于光斑包含的晶格数量

和覆盖的晶界面积不同"所以激光烧蚀样品得到的信号也不

相同"从而能较好地反应不同晶粒度等级样品之间的差异#

EDE

!

建立晶粒度模型

E"E"%

!

利用谱线强度进行模型建立

为了对样品的晶粒度等级进行定性分析"分别采用

8[\

$多元散射校正&

:;+.@

X

+@B*.@e91B*..96B-669B.@-5

"

Q8=

'

和
83

卷积平滑三种不同的预处理方法对全波段的谱线强度

进行处理"然后利用所提取的特征波段建立偏最小二乘判别

分析&

X

*6.@*++9*1.1

f

;*691/?@1B6@:@5*5.*5*+

<

1@1

"

HZ8/7J

'模

型"用模型的正确率来评价模型的精度#人为的将
G"#

级晶

粒度设定为类别
!

"

%!"!

级晶粒度设定为类别
%

"

%!"#

级晶

粒度设定为类别
E

"

%%"!

级晶粒度设定为类别
&

"

%%"#

级晶

粒度设定为类别
R

#按
&l%

划分为建模集和预测集"即建模

集有
G#

个样本"预测集有
&!

个样本#模型的评价指标结果

如表
&

所示"结果表明采用
8[\

预处理结合
HZ8/7J

建立

的模型效果最好"如图
R

所示"建模集误判个数为
R

个"准

确率为
G#"($

"而预测集误判个数为
&

个"模型的准确率

为
G!$

#

表
F

!

模型评价指标结果

(,-/"F

!
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! %!! R F'"(

R G#"( & G!

R G#"F # F&"&

%! FG"R ' F!

图
G

!

全波段谱线强度采用
*TL

预处理后的偏最小二乘判别分析模型

&

*

'%建模集!&

,

'%预测集

I.

;

DG

!

:17"//.%

;

$"'4/+'1#U5*?@<-,'"71%#4//-,%7'

3
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3
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)6*@5@5

D

19.
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,

'%

H69?@B.@-519.

E"E"E

!

特征波长筛选

由于全波段的光谱数据量大且存在冗余信息"因此需要

对数据进行降维"减少冗余"以简化模型并提高建模效率#

分别选用竞争性自适应重加权算法&

B-:

X

9.@.@e9*?*

X

.@e9

69O9@

D

2.9?1*:

X

+@5

D

"

=JM8

'$连续投影 算 法 &

1;BB911@e9

X

6-

U

9B.@-51*+

D

-6@.2:

"

8HJ

'和
=JM8/8HJ

三种方法对经过

8[\

预处理后的光谱数据进行特征波长筛选#

=JM8

筛选波长过程如图
#

所示"图
#

&

*

'为模型变量个

数随采样运行次数的变化趋势"图
#

&

,

'为
MW8W=\

随采样

运行次数的变化趋势"图
#

&

B

'为回归系数路径随采样运行次

数的变化趋势"经过
=JM8

波段筛选最终筛选出
&%

个特征

波长#

%&R&
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图
H

!

8<!*

筛选波长过程

I.

;

DH

!

8<!*>,S"/"%

;

+)'&$""%.%

;3

$1&"''

!!

8HJ

筛选过程如图
'

所示"图
'

&

*

'为
8HJ

挑选波长过

程中均方根误差的变化趋势和光谱变量个数的选择"图
'

&

,

'

为经过
8HJ

波长筛选后的特征波长对应的具体位置"经过

8HJ

波段筛选最终筛选出
%!

个特征波长#

!!

将
=JM8

波段筛选后的数据使用
8HJ

进行二次变量的

筛选"这有利于优化模型结构"使各种算法的优势最大化#

图
(

&

*

'为
=JM8/8HJ

挑选波长过程中均方根误差的变化趋

势"共挑选出
%R

个特征波长变量"图
(

&

,

'为挑选出的
%R

个

特征波长对应的具体位置#

图
V

!

*U<

筛选波长过程

I.

;
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!
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图
W

!
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筛选波长过程
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E"E"&

!

基于不同波长筛选方法的模型建立

将经过
=JM8

"

8HJ

和
=JM8/8HJ

三种方法筛选出来的

特征波长分别建立
HZ8/7J

模型"模型结果如表
R

所示"可

以看到"

=JM8

筛选波长后建立的模型效果最佳"模型的建

模集误判个数为
E

个"准确率为
G("G$

"预测集的误判个数

为
%

个"准确率为
G'"($

"准确率均高于
G!$

以上"能较好

的将不同晶粒度等级的样品进行分类"而经过
8HJ

筛选波

长后建立的模型效果较差"经过
=JM8/8HJ

筛选的特征波

长数量虽相比
=JM8

少"但其模型效果不如
=JM8

好#

表
G

!

基于不同波长筛选方法的偏最小二乘判别分析结果
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=JM8 &% E G("G % G'"(

HZ8/7J 8HJ %! #' R%"% %' R'"(

=JM8/8HJ %R %' F&"E & G!"!

&

!

结
!

论

!!

以不同晶粒度等级的
WMF

高铁车轮钢为研究对象"利

用
ZYI8

获取样本的光谱信息"基体元素
A9

和合金元素&

=6

"

Q-

"

=-

'的谱线强度均与样品晶粒度等级存在不同程度的相

关性#使用
8[\

"

Q8=

和
83

卷积平滑三种预处理方法"以

谱线强度为变量建立
HZ8/7J

模型"得到
8[\

预处理后的

HZ8/7J

模型准确率最高"建模集的准确率为
G#"($

"预测

集的准确率为
G!$

#另外"将经过
8[\

预处理后的光谱数

据分别采用
=JM8

"

8HJ

和
=JM8/8HJ

三种不同的波长筛选

方法进行特征波长筛选"并分别建立
HZ8/7J

模型"对比得

出经过
=JM8

波段筛选后建立的
HZ8/7J

模型效果最佳"经

过
=JM8

筛选共得到
&%

个特征波长"建模集的准确率为

G("G$

"预测集的准确率为
G'"($

#综合分析认为经过
8[\

预处理和
=JM8

波段筛选后建立的
HZ8/7J

模型效果最佳#

研究表明"采用激光诱导击穿光谱技术结合竞争性自适应重

加权算法$偏最小二乘判别分析法识别高铁车轮钢晶粒度等

级具有一定可行性"可将其用于评估车轮钢表面晶粒度等级

从而进一步预测车轮性能"同时也为
ZYI8

技术应用于不同

晶粒度等级的高铁车轮钢研究提供了一定的基础依据#
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