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柴油机使用的燃料呈现多样化的现状，导致人们建

立了柴油机建立了错误的印象，认为其对燃料品质要求

低。随着如今环保问题凸显，柴油在燃烧中由于质量问

题也会产生负面的，燃油带来的污染问题等越发受到关

注。在柴油中硫含量的超标，在燃烧使用中首先会对柴

油机的正常工作造成负面影响，同时柴油燃烧产生的排

放也会造成环境污染。在相关的研究中证实，虽然柴油

中含硫量超标不会加重对机油的腐蚀，同时也不会破坏

活塞清洁度。但柴油中的硫在燃烧后，积碳中硫化合含

量的增大，存在造成活塞卡死的可能，导致相关部件磨

损情况加剧。同时由于高硫含量带来的影响，会缩短机

油的寿命周期。柴油中硫含量的超标，对于柴油机以及

环境都会造成较大的影响。低硫或无硫柴油是未来的发

展趋势。为保证柴油的质量，对其中含硫量进行检测的

技术是重要的保障线。

一、中红外光谱技术的应用原理概述

基于红外辐射在大气中传输的特点进行划分，红外

广谱可以分为三类，分别是远红外、中红外以及近红外。

红外光谱产生的原因是由于化合物分子能级跃迁造成的。

在中红外光坡区中，其产生主要是由于分子振动和转动

的基频。中红外光谱比起近红外光谱而言，其谱带灵敏

度更优良，不同基团都存在特定的吸收位置。一般情况

下，我们提到的红外光谱值得就是中红外光谱。红外光

谱分析中主要分为两类，分别是定量分析和定性分析 [1]。

1. 中红外光谱的定量分析

在定量分析中，中红外光谱的工作原理是通过对比

吸收峰强度的方式实现的。其原理是基于朗伯一比尔定

律实现的。在测定时混合物的各组中，要保证其至少需

要存在一个不受影响的吸收峰特征。在定量分析中，分

析的方式主要存在两个方向。首先是基于谱带强度以及

谱带面积，通过对面积和强度进行量化测量。除此之外，

还可以通过计算的方式，对堆叠情况进行分析，进而实

现准确的定量分析，其中包括对强峰旁的肩峰等的计算。

2. 中红外光谱的定性分析

在对样品的定性分析中，通过红外光谱的方式进行

检测，如果忽略掉人为操作中导致的误差，这种检测方

式引起的极限误差是 ±1％。但在实际操作中必然要大于

这个值。在红外光谱检测应用中，定性分析是用的较多

的技术，主要有以下三种功能 [2]。

（1）对已知物的鉴定

在已知物品的鉴定中，主要是通过试样图谱与样品

的图谱进行对照的方式进行鉴定。如果两张图谱存在差

异，则说明这两种物品不是同一化合物，或者该样品当

中存在杂志。如果两个图谱的峰值位置以及形状等完全

相同，则认定该种样品是标准误。在对照中如果采用计

算机进行检索，则会通过相似度的方式进行判定。

（2）未知物的鉴定

在对于未知化合物进行鉴定中，对于已收录的化合

物进行鉴定时，一般通过两种方式来对标光谱。首先是

通过谱带索引的方式，寻找与实验样品相同的式样光谱

吸收图谱，以此确定化合物的类别种类。其次是通过对

光谱进行解析，对实验样品的结构进行判断，然后通过

化学分类索引的方式进行对照核查。

（3）新化合物的结构分析

在面对新的化合物时，通过红外光谱方式能实现对

官能团的结构分析。但在复杂化合物的机构分析中，仅

仅通过红外光谱的方式难以确定其具体的结构，还要与

核磁共振等技术相配合使用，才能是实现对复杂化合物

结构的分析解构。

二、柴油硫含量中红外光谱检测方法讨论

1. 中红外光谱数据采集

在外光谱检测中，首要的环节是完成数据采集。在

柴油硫含量的中红外光谱技术检测方法
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本文中选用的红外光谱仪型号是 WQF － 510A。该设备

具有多种辅助功能，通过软件控制的方式，能调整仪器

的积分时间、实现波长校准等。首先通过光纤的方式，

将光源和一起链接在一起，令光源发出的光能照射在柴

油上，在通过柴油后落在光谱仪上。最后通过软件的方

式，对数据进行收集保存。数据保存的格式是 txt 文件的

形式。在整个文件的信息组成中主要分为两部分。其一

是波长数值部分，其二是光谱信息部分。在进行光谱数

据采集前，首先要打开光源进行预热，时间大约为 25min

左右，以此保证光源的效果处于稳定的状态。在此之后

将待检测的柴油准备好，然后将其倒入到容器当中。为

降低其他因素对实验结果的影响，在实验中每个样品采

集十条光谱，以这一组数据中的平均值作为样品数据，

提高实验数据的准确性 [3]。

2. 光谱预处理

在完成数据收集后，要对原始光谱的数据进行处理

加工，通过预处理的方式获取优质光谱数据。在此之后

采用 PLS 方法对获得的光谱数据进行分析。在模型的评

价中，根据相关的评价指标对模型的剩余预测偏差等进

行评定。在基于建模效果分析的基础上，选择合适的光

谱。在本实验中选择的是原始光谱 [4]。

3. 特征波长提取

原始光谱具有计算量大，冗余信息多等特点。在波

长的选择中，在此分别 RCA、GA、SPA 的方式进行分析。

在所有分析方法中，RCA 是应用中最为常用的方法。在

基于 PLS 模型后，获得的回归曲线如图 1 所示。在波长的

筛选中，通过设置法治的方式进行筛选。在本次实验中

设置的回归系数值为 0.0003 时，在此基础上选定了 7 个

波长。回归系数值为 0.0005 时，选定了 5 个波长。

SPA 在筛选波长点的特征波长以及消减冗余信息中

具有杰出的效果，在解决线性问题是有显著的功效。通

过这种方式降低波长数量以及冗余信息，这对于提高整

体模型的计算效率具有显著的效果。在本次实验中，该

方式下选取的特征波长点有八个，其具体分布情况如图 2

所示。基于获取的变量进行建模时，RMSEP 的值的表现

处于稳定状态，具体的变量关系如图 3 所示。
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在遗传算法建模变量如图 4 所示，其中横线代表的

是变量阈值，在横线上方表示保留变量。在选择分析

中，排除频率低的横线下方数据。阈值设定为 3 时，选

择了一共十六个波长，基于这十六个波长畸形变量建模

时，获取的 RMSEC 值趋于稳定状态。其具体变化如图 5

所示。

在上述三种模式的对比中，通过应用红外光谱分析

技术对柴油当中蕴含的硫含量进行分析。将三种方法选

定相应的波长分别输入到 PLS、MLR、LS-SVM 模型当

中进行分析。在数据结果当中，在对柴油中硫含量进行

分析中，特征变量代表性方面，GA 算法要略逊于 RCA

和 SPA 算法模型。在实验中 RCA 算法需要通过手动的

方式，对实验得出的波长进行挑选，因此这种方法中人

为因素会产生较大的影响。在柴油的油硫含量预测模型

中，SPA 算法的代表性高更加，更适合用于建立预测模

型 [5]。

三、结束语

本文对中红外光谱技术进行了概述，并对其在柴油

硫含量的检测中的应用进行了讨论。在基于不同的波长

选定方法的基础上，对算法模型进行的分析，以期对柴

油硫含量的中红外光谱技术检测效果的提升做出贡献，

促进我国柴油质量的提高，为柴油安全和环保事业做出

一份贡献。
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