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近红外光谱检测技术已经成功应用于水泥生料成分的快速检测!但我国水泥企业在生产水泥生料

时所用原材料品种不一!使用不同的原材料进行生产时对近红外光谱建模带来一定影响"为了研究不同原

料生产的水泥生料近红外光谱建模差异!对不同地区水泥生产线所生产的水泥生料进行建模研究"选取两

个不同地区水泥生产线的水泥生料样本各
H+

份和
F"

份!各自选取
F/

份和
*-

份作为校正集!

.+

份作为验

证集"首先将两条水泥生产线的样本每份重复装样测
#

次光谱!取平均光谱做为样本的近红外光谱"然后通

过采用
0DC

平滑法对两个不同地区所生产的水泥生料近红外光谱进行预处理"对比发现两个地区水泥生

料近红外光谱存在一定差异!采用偏最小二乘回归算法建立检测模型!所建立的模型精度差异较大"采用

K:Y0

波段挑选法!分别对两种水泥生料近红外光谱进行挑选!生产线一的水泥生料样本
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和
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近红外光谱波段由
#..#

个变量分别保留了
F+

!

FH
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++

和
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个变量!生产线二的水泥生料近

红外光谱则分别保留了
+.

!
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!

++

和
++

个变量!且保留的波段明显存在一定区别"最后分别建立了两个地

区的水泥生料
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近红外光谱检测模型"通过对比发现原材料不同时所挑选的波段

不同!且检测模型预测效果良好"生产线一的
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"
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检测模型的
Y<0d_

%预测均方根

误差&分别为
/'./H
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/'/+#
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和
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!生产线二 的
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检测模型的
Y<0d_

分别为
/'/F!

!

/'/"!

!

/'/"#

和
/'.F!

"结果表明当水泥生料的原材料发生变化或者产地不一时!不能仅靠

修正模型对水泥生料进行检测!而是需要重新进行近红外光谱建模!且光谱波段选择也会发生变化"采用波

段挑选法对水泥生料近红外光谱进行波段挑选能够提高检测模型的模型精度"
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水泥是建筑工程中不可缺少的重要材料!并且不可能被

其他材料所代替!其质量的好坏对建筑物强度起着重要决定

作用"水泥生料配料作为水泥生产的首个生产环节!水泥生

料质量影响着后续生产环节!因此对其成分检测尤为重要"

目前水泥生料成分检测的方法主要存在两种方式'%

.

&离线

检测'化学滴定#

WYJ

荧光分析仪和钙铁分析仪检测!虽然

离线检测对水泥生料成分检测精准度高!但制样过程繁琐检

测周期较长!存在着严重的滞后现象!不利于指导生产"%

"

&

在线检测'中子活化水泥元素在线分析仪检测!仅少数水泥

企业引进了中子活化水泥元素在线检测仪!并且该仪器维护

成本高!对环境和人身安全存在着潜在的威胁(

.,#

)

!因此研

究水泥生料成分快速安全的检测方法具有重要意义"近红外

光谱技术分析样品具有方便#快速#高效#准确和低成本!

不破坏样品的优点!在工农业等领域得到了广泛的应用(

!,-

)

"

近年来国内外学者对基于近红外光谱技术对水泥生料成分检

测进行了大量研究!肖航等(

F

)针对温度对水泥生料近红外光

谱检测的影响及补偿方法进行了研究$杨振发等(

H,..

)提出了

一种交叉验证
,

绝对偏差
,c

检验%

K$:TJ

&算法来消除校正集

中存在的异常值!利用间隔偏最小二乘和遗传算法选择了水

泥生料近红外光谱的最优波数变量"

样品来源和样品杂质含量对近红外检测结果存在着一定



的影响(

."

)

!我国一些水泥生产线没有自己的矿山原材料而

依靠采购!且同时采购几个地方的原材料!因此水泥生料成

分波动和杂质含量变化较大"

0&%U%978

(
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)等将两种多态杂质

与一批预期形式的活性药物成分%

:_̀

&混合物分别进行多元

建模!结果表明所建交叉验证模型的准确性显著不同"仇衍

楠等(

.!

)总结了近些年来近红外发光稀土配合物及近红外发光

稀土杂化材料的研究进展"
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等(
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)对掺杂铋的
K5K9E4#,

第一溴化三元相的近红外光谱进行了研究"但国内外至今没

有对不同生产线生产的水泥生料对检测结果影响进行研究"

因此对不同生产线的水泥生料检测进行研究有着重要的意义"

本工作选取山东两条不同生产线所生产的水泥生料在相

同环境下进行检测光谱研究!分析了不同水泥生料对近红外

光谱建模的影响"
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实验部分
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!

仪器与试剂

试验仪器使用
<E#*//

傅里叶近红外光谱仪!配固体漫

反射测量附件和
?%4;@%8<E

光谱采集软件%瑞士
:EE

公

司&$

:YM:T$:(QsW

型
W

射线荧光光谱仪%美国
Q=14B%

J;5=1402;183;c;2

公司&"

选取山东曲阜某水泥公司和山东临沂某水泥公司的水泥

生料进行研究"曲阜某水泥公司所采用的原材料为'石灰

石#砂岩#泥岩#铁尾渣!而临沂某水泥公司所采用的原材

料为'石灰石#砂岩#煤矸石#铁尾渣!两个水泥厂的原材料

来源不相同"因为现场生产条件和检测方法的限制对水泥生

料成分检测采用了
WYJ

荧光检测法"选取了曲阜
H+

个样

本!临沂
F"

个样本!

WYJ

荧光检测对两个厂的
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的含量检测结果如表
.

所示"
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曲阜&临沂生料样本成分含量分布表
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方法

研究不同生产线水泥生料近红外光谱的建模差异实验方

案如下'

%

.

&将曲阜的水泥生料样本分成
F/

份校正集样本和
.+

份验证集样本"对校正集样本和验证集样本每份重复测量
#

次采集近红外光谱并取平均值!以减小制样过程对建模的

影响"

%

"

&将临沂的水泥生料样本分成
*-

份校正集样本和
.+

份验证集样本"校正集样本和验证集样本每份重复测量
#

次

采集近红外光谱并取平均值!减小制样过程对建模的影响$

%

#

&观察对比两种水泥生料近红外光谱差异$

%

!

&对光谱进行全局
_M0

建模对比建模结果$

%

+

&对光谱进行预处理!并进行波段选择然后进行局部

_M0

建模对比建模结果"

"

!

结果与讨论

&%$

!

光谱对比

如图
.

和图
"

所示分别为对曲阜和临沂的水泥生料样本

进行测量得到的近红外光谱"可以看出两种水泥生料的近红

外光谱存在着明显的差异!大致推测是由于煤矸颜色较深所

生产的水泥生料颜色偏暗对吸光度存在一定的影响!或者原

材料所含杂质不同!导致在
.////

&
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D.两种水泥生

料光谱斜度不一!在
*///

&
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D.光谱峰存在类似现象

但峰值存在着差异"

图
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!

曲阜生料样本近红外光谱图
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临沂生料样本近红外光谱图
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样本划分

在对水泥生料近红外光谱数据进行建模时!将样本划分

为训练集和测试集!训练集用于建立水泥生料成分近红外光

谱检测模型!测试集用来测试模型的适配度"训练集和测试

集的划分对于检测模型的稳定性和适配性非常重要!一般划

分方法有'随机法#样品化学值划分法#样品吸光度划分法

等"对于水泥生料近红外光谱划分时!将成分信息和近红外

光谱信息相结合!样本划分所建立起的检测模型可靠性和稳
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定性更高"

本研究采用
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&法对样本进行划分"如表
"

!表
#

所示为曲阜和

临沂样本划分情况"

表
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!

曲阜样本划分表
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临沂样本划分表
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全局建模结果对比

采用偏最小二乘回归建模%

_M0

&法分别对曲阜和临沂的

水泥生料近红外光谱建模!建模结果如表
!

所示"在未对光

谱数据预处理时进行全局
_M0

建模"

0;A

"

!
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"
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#

!

J1

"

A
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和

K7A

的成分预测模型并不理想"然而相比之下曲阜的成分预

测模型优于临沂的成分模型!大致判断曲阜的水泥生料近红

表
C

!

曲阜&临沂生料近红外光谱全局
P?*

建模结果

;3:2-C
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临沂
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临沂
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J1

"

A

#

曲阜
/'#F! /'/!H /'/*.

临沂
/'/+ /'/! /'/!

K7A

曲阜
/'#.H /'#/+ /'*".

临沂
/'/# /'#F /'#F

外光谱相比临沂的水泥生料近红外光谱更容易建立预测模

型!且模型精度高于临沂的水泥生料检测模型"

&%C

!

挑选波段建模

首先分别对曲阜和临沂的水泥生料近红外光谱进行
0,C

%

57X;3@G

6

,

\

%&7

6

&预处理!然后采用
K:Y0

%竞争性自适应重加

权&法分别对曲阜和临沂的生料样本近红外光谱曲线%共

#..#

个波长点&进行波段选择"以曲阜水泥中
0;A

"

为例说明

变量筛选过程!如图
#

%

7

!

U

!

2

&所示"从交互验证所得残差

Y<0dK$

的趋势变化图可以得出
.

&

"*

次间残差递减!此

时去除了与样本无关的光谱数据变量!之后很有可能一些有

关变量被剔除了残差开始变大!因此此时所挑选出的光谱数

据变量最优"

Y1

\

4155;%82%1cc;2;1835

)

73=

图所表示
Y<0dK$

的最小值!以及随着运行次数的变化光谱数据变量也变化"

曲阜的水泥生料样本的
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近红外

光谱波段由
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变量分别保留了
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临沂的水泥生料样本的
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近红外

光谱波段由
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变量分别保留了
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和
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个变量"

波段选择结果如图
!

*图
..

所示!虽然都是水泥生料但是对

波段进行选择时曲阜和临沂的样本存在着明显的差异"但是

图
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!

曲阜
*)"

&

样本
=RN*

波段选择

%

7

&'波段选择过程样本变化$%

U

&'波段选择过程交叉验证均方根误

差变化$%

2

&'波段选择过程回归系数变化

/)

0

%@

!

Z

171*)"

&

,3.

'

2-:356,-2-9()45:

+

=RN*

%

7

&'

E78951&123;%8

)

4%215557B

)

&12=78

\

15

$%

U

&'

Y<0dK$X74;73;%8

;8U78951&123;%8

)

4%2155

$%

2

&'

K=78

\

1;841

\

4155;%82%1cc;183%cU789

51&123;%8

)

4%2155

图
C

!

曲阜
*)"

&

样本波段选择
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每种成分波段选择均包含了
-///

&

*///2B

D.波段"由此可

以推测出
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采用
K:Y0

法挑选出的水泥生料近红外光谱波段和对

应的化验值进行
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建模并验证!模型的
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%校正集模型决

定系数&#
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%预测集模型

决定系数&#

Y<0d_

%预测均方根误差&的值如表
+

所示"与

全局建模相比预测模型结果得到了明显提升"
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时所挑选的波段数和波段区间存在明显的差异"因此原材料

种类变化对
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研究了不同产地的水泥生料近红外光谱的区别!对光谱
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