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钢材炼制过程锰"镍元素的含量均会对最终产品的硬度脆度产生影响!但由于其添加的含量需要

进行严格控制!同时传统的钢铁成分检测的设备成本高"效率低"速度慢!因此需要一种高精度的快速实时

分析方法#利用遗传偏最小二乘法$

a9,CK/

%结合
KFM/

技术对钢铁样品光谱中的
E7

和
(:

两种元素进行定

量检测!并且与传统
CK/

的定量分析结果进行对比!以验证
a9,CK/

模型预测性能#采用购置于钢材市场

的
*"

个钢铁样品!其中
>

个样品的光谱信息作为校正集训练模型!

H

个作为测试集验证模型定量性能#

a9,

CK/

通过不断提高变量被选频率的阈值!用不同阈值下的变量建立
CK/

模型!对比选出最低
PE/\A$

时的

阈值$

E7

和
(:

元素的光谱输入变量被选频率的最佳阈值分别为
-

和
+

%#结果显示(

a9,CK/

锰元素预测结

果的
9

"

C

和
PE/\

C

分别是
.'>>>.

和
*'H!+H

!相对分析误差$

PC̀

%为
"'=

&镍元素预测结果的
9

"

C

和
PE/\

C

分别是
.'>>>=

和
.'="=!

!

PC̀

为
-'#

!最终预测的结果优于
CK/

#该结果表明了
a9,CK/

算法在冶金金属

元素分析领域具有可持续性挖掘的潜力!同时也将促进
KFM/

技术在钢铁冶炼领域更深层次的应用#
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在钢铁的冶炼过程中!一些添加元素对于提高钢铁产品

的性能方面起着关键作用#其中锰元素$

E7

%作为一种弱去

氧剂!与钢铁的硬度性质有着密切联系!工业中也通常通过

添加该元素来提高最终产品的塑性!但
E7

元素的添加并不

是无限制的!若超过一定限度则会使得钢材更易断裂和生

锈&镍元素$

(:

%不仅可以提高钢材的强度!还可以使得钢铁

在低温条件下更好地保持自身物理性质与耐腐蚀性!但
(:

元素的成本相对较高#综合来看!在炼制过程中!我们必须

对添加元素进行实时准确的检测!从而严格控制这些元素的

含量来确保最终产品的质量和成本#因此!我们需要一种高

精度的快速分析方法#

激光诱导击穿光谱技术$

KFM/

%被认为是在冶金行业最

有前途的分析手段之一-

*,"

.

!作为一种检测速度快且无需样

品预处理的分析方法-

H

.

!对于钢铁炼制过程中针对添加元素

的即时检测有着极其重要的意义#但由于钢铁中的元素极其

丰富!其
KFM/

光谱十分复杂-

!

.

!会对基于
KFM/

的元素含量

预测带来较大影响#而化学计量学方法在特征变量的选择与

运算速度方面与标定法相比有着明显的优势!对于处理多元

素的非线性问题有很大的帮助!各种算法在
KFM/

领域也有

着十分广泛的应用-

=,>

.

#其中
CK/

作为一种经典的多元统计

分析方法!具有计算误差小"速度快"准确性高等优点!随

着使用场景的不断增多!其结合多种变量选择方法发展出了

一些更加完善的建模预测算法!例如区间偏最小二乘法

$

:CK/

%!遗传偏最小二乘法$

a9,CK/

%以及连续投影偏最小

二乘法$

/C9,CK/

%等!这些算法的多重优势也在不同领域得

到了应用-

*.,*"

.

#

国内郭连波等-

*H

.利用
KFM/

技术检测了钢铁中的
$

和

?:

!建立了内定标法的钢铁样品中
$

和
?:

含量的光谱分析

定标曲线!结果显示两种元素的测定相对误差均可降低到



!'.G

以下!证明了
KFM/

对于钢铁样品中钒"钛含量的测定

的适用性&丁宇等-

*!

.基于
KFM/

与内标法对钢铁中的
/

和
C

元素进行了定量检测!实验表明各元素定量结果的相对标准

偏差最大值为
"'#G

&国外的
N64W:T6̂<36

等-

*=

.结合
KFM/

和
CK/

对
=

种奥氏体不锈钢进行了相互鉴别!

A3

!

E%

!

(Z

和
?:

元素的结果显示相对标准偏差小于
*.G

&

/2<3J

等-

*#

.

利用
KFM/

对钢铁标准样品中的
A

!

/:

和
(:

等元素进行了定

量检测!结果显示
A

的检测限为
H!

$

U

)

U

I*

!证实了高合金

钢可通过碳的
KFM/

测量进行分类!同时
/:

和
(:

等元素分

析校准曲线的决定系数在很宽的质量分数范围内大于
.'>-

#

综合国内外研究现状来看!

KFM/

技术在钢铁分析领域

已经有了大量的元素针对性研究!虽然这些研究所涉猎的元

素范围十分广泛!但这些研究大多都是使用简单的标定法!

很少结合化学计量学方法!且在
KFM/

领域被频繁使用的遗

传偏最小二乘法在国内的相关研究中很少被应用#因此!本

论文基于
KFM/

技术对钢铁中的锰"镍两种添加元素进行分

析!建立
CK/

和
a9,CK/

定量预测模型!探索变量选择对于

两种元素定量分析性能提升的效果!以选出更加合适两种元

素的定量检测方法#

*

!

方
!

法

%6%

!

偏最小二乘法

偏最小二乘法$

CK/

%是一种多元素数学优化算法!其建

模流程主要是从自变量和因变量矩阵中逐级提取主成分!并

求得各自的协方差!最后根据交叉验证
P\E/\A$

的结果

建立预测分析模型#该算法能够很好地克服自变量之间的共

线性问题-

*+

.

#

%6=

!

遗传偏最小二乘法

遗传算法$

U

0702:16&

U

%3:2WJ

!

a9

%是一种随机优化算法!

该算法模拟了达尔文的生物进化论并将其融入变量选择过程

当中!从而寻找最优解#

a9,CK/

筛选特征波长的基本思想

是(将光谱视为一条染色体!从而光谱上的每一个波长变量

都是一个基因!将变量
*

/

.

编码后通过自然选择进行遗传迭

代!并对每次迭代中被选中的波长点进行
CK/

回归预测!评

价每个模型的性能#由于
a9

是一种随机性算法!因此在使

用过程中主要改变参数多次运行!之后对比各个波长被选中

的频率与多组结果的
PE/\A$

!筛选出
PE/\A$

最小时的

输入变量!作为最终
a9

选择的特征波长点-

*-

.

#

"

!

实验部分

=6%

!

装置

实验激发源采用灯泵浦电光调
g

紧凑纳秒激光器

$

M06J201WAW:76

!

6̀T6,"..

%!波长为
*.#!7J

!激光器工

作频率
*_f

!实验中脉冲能量为
*->J;

!光谱积分时间设定

为
*'.=J4

!将延时时间设置为
H

$

4

#如图
*

所示!实验过程

中!钢铁样品直接放置在样品移动台上!高能激光脉冲通过

聚焦镜$焦距为
*..JJ

%聚焦在样品表面!烧蚀样品并产生

等离子体!随后光纤探头收集辐射出的光谱信号并通过光纤

耦合至光谱仪$

9X67204

!

9X6/

)

01,@K/".!-,",@/M"

%#

CA

端

使用
9X64%[2-'.

显示并保存样品光谱!最终获得到的光谱

波长范围在
*>-

"

!"=7J

之间!光谱分辨率
.'.+7J

!共计

!.>#

个波长点#该实验在常温常压下完成#

图
%

!

实验装置图

43

5

6%

!

\[

F

893<80A*/18AC

F

=6=

!

样品

本实验所需的
*"

个钢铁样品$西宁特殊钢股份有限公

司%均购置于钢材市场!每个样品被切割成
(

".d#JJ

的钢

柱!所有样品中
E7

和
(:

元素的成分如表
*

所示#实验中每

个样品共选择
".

个测量位点!每个测量位点进行三次光谱

获取并取平均值!最终每个样品获得
".

条分析光谱#

表
%

!

%=

个钢样中的
M0

和
Z3

元素含量#

VA_

$

&*,/8%

!

).0A80A.BM0*07Z330%=1A88/1*<

F

/81

$

VA_

%

编号 钢样牌号
E7 (:

* ".A3 .'#.= .'*.-

" ".A3E% .'#"" .'.*-

H ".A3(:E% .'->* .'.*H

! H=

*

.'=!" .'.!#

= H=A3E% .'=-* .'.""

#

"

!.A3 .'+>H .'!=*

+ !"A3E% .'>". .'.*=

- ".* *#'= "'.+

>

"

"." *.'" !'.!

*. H.H *'+# -'=-

** H.! *'*= -'*#

*"

"

H*# .'-H# *.'"

注(

"

表示被选为测试集

H

!

结果与讨论

E6%

!

定性分析

光谱中的波长与其对应的强度是用来定性表征被分析样

品中各元素含量的重要信息#图
"

为本次实验所分析的全部

光谱平均后的光谱图!结合
(F/?

数据库可以发现!

E7

元素

在
"=+'#*

!

"=>'H+

和
!.H'.+#7J

位置的特征线信号较为突

出!而
(:

元素在
H="'!=

!

H=#'#H

和
H#*'>H7J

位置特征线

信号较强#但从图中可以看出!除了被分析的
E7

和
(:

元

素!

D0

!

A<

!

A3

和
/:

等其他元素的特征波长点与
E7

和
(:

元素相差不大!且由于含量更多!其特征谱线的强度有很大

一部分都强于
E7

和
(:

两种元素!这些因素都会干扰后续

=.-*

第
#

期
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杨淋玉等(基于
KFM/

与
a9,CK/

的钢铁中
E7

!

(:

元素定量分析研究



的定量分析!因此变量选择是十分必要的#

图
=

!

钢铁样品典型光谱

43

5

6=

!

&

:F

3?*/1

F

8?A9*.B1A88/1*<

F

/81

E6=

!

不同
+L>

模型的预测性能

H'"'*

!

CK/

模型预测性能

在
CK/

的建模过程中!最佳潜变量的选择至关重要!其

关系到模型的稳定性和准确性#实验中通过交叉验证确定两

种元素的最佳潜变量数!最终取
H

作为对
E7

和
(:

两元素

建立
CK/

模型的运行参数#

如图
H

所示!

E7

元素的校正集
9

"

A

b.'-#=#

!

PE/\

A

b*'-.*-

&测试集预测结果的
9

"

C

b.'##*.

!

PE/\

C

b

!'=#*.

#

图
E

!

+L>

模型对锰元素的预测结果

43

5

6E

!

+L><.78/

F

9873?A3.0981C/A1B.9M08/8<80A1

!!

如图
!

所示!

(:

元素的校正集
9

"

A

b.'>#>"

!

PE/\

A

b

.'=>+=

&测 试 集 预 测 结 果 的
9

"

C

b.'>#H+

!

PE/\

C

b

*'"*--

#

H'"'"

!

a9,CK/

模型的预测性能

实验中!

a9,CK/

算法变量选择的范围为整条光谱!共

计
!.>#

个波长点#运行过程中遗传算法的控制参数设定为(

染色体数量为
H.

!平均每条染色体有
=

个变量!

=.G

的概率

发生种群变异!

*G

的概率发生种群交叉!遗传迭代次数
*..

次#为了防止遗传算法运行过程中的随机性对波长点筛选结

果的影响!改变每次迭代的计算次数!每种次数进行
".

次计

算!最终确定计算次数为
H=

#

!!

对于
E7

元素!通过不断提高变量被选频率的阈值!利

用阈值以上的变量建立多个
CK/

模型!对比程序输出的所有

模型的
PE/\A$

值!当阈值为
-

时!被选
-

次以上的变量

所建立的模型
PE/\A$

最低!据此建立
E7

元素
a9,CK/

预测模型如图
=

所示!

E7

元素
a9,CK/

模型的校正集
9

"

A

b

.'>."-

!

PE/\

A

b"'.>*"

&测试集预测结果
9

"

C

b.'>>>.

!

PE/\

C

b*'H!+H

#

图
G

!

+L>

模型对镍元素的预测结果

43

5

6G

!

+L><.78/

F

9873?A3.0981C/A1B.9Z38/8<80A1

图
K

!

'̂!+L>

对
M0

元素的预测结果

43

5

6K

!

>?988030

5

*07

F

9873?A3.0981C/A1.BM0,

:

'̂!+L>

!!

对于
(:

元素!选择出被选用
+

次以上的变量点作为

CK/

建模的输入变量!建立
(:

元素的
a9,CK/

预测模型如

图
#

所示!

(:

元素
a9,CK/

模型的校正集
9

"

A

b.'>--!

!

PE/\

A

b.'H+*#

&测试集预测结果的
9

"

C

b.'>>>=

!

PE/\

C

b.'="=!

#

E6E

!

模型预测性能对比

两元素的算法对比结果如表
"

所示!对于
E7

元素!当

不进行变量选择时!

CK/

所建模型的精确度极差!无法达到

使用要求&通过
a9

筛选特征变量之后!尽管校正集的
PE,

/\

A

相较于
CK/

有所下降!但测试集预测性能有了明显提

高!模型的稳定性和验证精度均有了明显提升!

9

"

C

由全光谱

建模的
.'##*.

显著提高到了
.'>>>.

!

PE/\

C

由
!'=#*.

优化到了
*'H!+H

!且
PC̀

由
*'=

提升到
"'=

#

#.-*
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!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
!"

卷



图
P

!

'̂!+L>

对
Z3

元素的预测结果

43

5

6P

!

>?988030

5

*07

F

9873?A3.0981C/A1.BZ3,

:

'̂!+L>

!!

对于
(:

元素!利用全光谱
CK/

模型预测校正集时结果

精确度很好!但在
9

" 没有明显改变的情况下!测试集
PE,

/\

C

表现出明显的上升!说明光谱中确实掺杂了过多的干扰

变量!影响了
CK/

的建模精度&而
a9,CK/

的建模效果相较

于
CK/

有了明显提高!

9

"

C

由
CK/

的
.'>#H+

提高到了

.'>>>=

!

PE/\

C

由
CK/

的
*'"*--

显著降低到了
.'="=!

!

且
PC̀

由
!'.

上升到了
-'#

!表现出了预测结果极好的精确

度和稳定性#可见!

a9,CK/

模型的准确度和预测能力更好!

更适用于
E7

和
(:

元素的定量检测#

表
=

!

+L>

和
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