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纵火是一种严重危害公共安全和社会稳定的个人极端暴力犯罪行为%在纵火案件调查过程中!火

灾残留物中的易燃液体"

P@3

#是确定火灾性质和判断起火原因的重要物证!

P@3

的分析一直是法庭科学工作

者关注的热点%利用衰减全反射红外光谱法"

8CE+cCPE

#对汽油$柴油$煤油$植物油等常见
P@3

进行检验!

结合主成分分析"

TM8

#$层次聚类分析"

QM8

#$判别分析"

B8

#三种化学计量学方法!实现了常见易燃液体

的快速筛选%通过红外光谱定性分析!汽油$柴油$植物油与含氧有机溶剂的红外光谱图差异明显!可相互

区分!而柴油$煤油$航空煤油$溶剂油$汽轮机油五类
P@3

的红外谱图无明显差异!仅通过图谱的直接比

较!无法进行区分%重点选取
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`,范围的红外特征吸收峰!结合
TM8

!

TM8+QM8

!

TM8+B8

化

学计量学方法进行比较!成功将航空煤油与与其余四类
P@3

区分开&最后选取
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`,范围的红外特

征吸收峰!利用
TM8

!

TM8+QM8

!

TM8+B8

方法!可将其余四种
P@3

实现互相区分%研究结果表明!

8CE+

cCPE

结合化学计量学方法对常见
P@3

进行定性分析!具有方便$快捷$准确的优点!可作为
P@3

种类的快速

筛选方法%
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火灾是一种极具破坏力的恶性事件!给国家和谐稳定和

人民生命财产安全带来巨大威胁%

)-,*

年!我国共发生
!!&"

万起火灾!造成
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人死亡!
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P@3

#的检测是判断火灾是事故还是人为纵火的重要

依据%过去几十年!国际上开展易燃液体残留物"

P@E3

#检测

项目的实验室根据
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的标准%由于
P@3

种类繁多!组分和性质差异比较大!

要选择不同的色谱条件来进行分离!这就需要一种筛选手段

初步判断
P@3

的种类%目前鉴定人员主要通过
P@3

的气味$

颜色等特征或直接顶空
+SM+V.

等方法进行初筛!但气味$

颜色等特征判别法错误率较高!直接顶空
+SM+V.

等方法存

在操作繁琐$花费时间长的缺点(

,

)

%因此!急需一种简单方

便$分析速度快$准确率高的
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#以其操作简单$方便$快
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#建立了不同品牌电工胶带的区分方法!准确

率高达
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也被应用于汽油或柴油燃料的检
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法结合
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三种化学计量

学方法!对采集到的
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个常见
P@3

样品进行种类区分!根据

不同
P@3

的红外特征吸收!建立了一种
P@3

种类的快速筛选

方法%
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样本

汽油$柴油$煤油$植物油等是实际纵火案件中最经常

遇到的
P@3

!乙醚$酒精等含氧有机溶剂也会偶尔出现%依据

实际案件中常见
P@3

种类!分别从加油站$炼油厂$国药集

团化学试剂有限公司"
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#及实际案件中!采集到汽油九种$柴油
,<

种$煤

油四种$植物油九种$含氧有机溶剂五种!另外包括三种苯

系化合物和四种常见有机溶剂!见表
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%根据
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的名称和

性质!共分为十一组%
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仪器与参数

德国
OE]YAE

公司生产
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型傅里叶变换红

外光谱仪!配置
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附件和红外显微镜%光谱扫描范围为
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!扫描次数为
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!测试过

程中扣除二氧化碳和水的干扰%
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!

红外光谱的采集和处理

红外光谱的采集'测量前!先用酒精棉球将
8CE

样品

台擦拭干净!利用移液器吸取
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液体约
)-

#

@

"对于极易挥

发的
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如乙醚!要多吸取一些#滴加到
8CE

晶体表面!按

照
,&)

仪器参数扫描!获取样品的红外谱图!每个样品至少

扫描三次%

数据处理'首先通过观察红外特征吸收峰!对样品进行

初步筛选!直观的图谱比对是鉴定过程中最简单$最常用的

一种区分手段%然后选取谱图相似
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的红外特征吸收范

围!结合
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化学计量方法对其进

行深入分析!进行更为客观的判别%
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TM8

作为一种数据降维方法!可以简化数据处理过程!

更为直观地表现数据间的联系%

QM8

与
B8

分别是对对象

归类和种属判别的化学计量学方法%结合不同
P@3

的红外特

征!分别选取中红外波数范围"

<---
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<--0?

`,

#和
,,!G

"

FIG0?

`,

!

"!I
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`,指纹区波数范围的数据!利用

.T..

"

>/239$6))&-

#对其进行
TM8

!

TM8+QM8

!

TM8+B8

数

据处理%其中!

TM8

得分图中保留两位主成分!分别记为

TM,

与
TM)

&数据经
QM8

处理后为谱系图!通过距离表现

P@3

之间的差异&

B8

数据处理中!分组变量设置按照表
,

!

得分图中的组质心与分类的准确率可呈现分类结果%

)

!

结果与讨论

:'&

!

%!2

的红外谱图

图
,

是四种常见
P@3

的
cCPE

谱图!从图中可以看出!

汽油$柴油和植物油的红外谱图差异明显!可以通过比对成

功区分!而柴油和煤油吸收峰非常相似!难以区分%

!!

汽油与其他
P@3

最大的区别就是其中含有大量的芳香族

化合物!在
!-,F0?

`,处有吸收峰!表明其中含有芳香族或

图
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汽油*柴油*煤油*油菜籽油的
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Q

伸缩振动%同时!在
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"

<--0?

`,指

纹区出现的多个吸收峰!说明汽油中含有大量芳香族化合

物!见表
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植物油是脂肪酸甘油三酯的混合物!
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和
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`,分别是反式脂肪酸和顺式脂肪酸链的伸缩振动吸收峰%

通过上述特征吸收峰!可将植物油与其他种类
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成功区

分(
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%柴油$煤油$航煤$溶剂油和汽轮机油的主要成分均

为烷烃!红外光谱差异不明显!仅在个别吸收峰位置略有不

同!见图
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在
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':

!

(K%D2

?

.,134/56B).2.9

!

X.352.>.

!
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图可见!选取两个主成分来表征
P@3

!贡献率分别为'

TM,j

G"&)G"R

!

TM)jF&""-R

!累计贡献率为
I"&,<"R

%各组

P@3

有明显的聚类趋势!可以很容易将汽油$柴油$植物油$

含氧有机溶剂$苯系化合物之间区分开来%但柴油$煤油$

航煤$溶剂油$汽轮机油之间差异较小!聚集在一起!难以

区分%

!!

,,!G

"

FIG0?

`,是航煤的红外特征吸收峰!选取柴油$

煤油$航煤$溶剂油$汽轮机油在此范围的光谱数据进行

TM8

分析!见图
!

"

K

#%由图可知!各组
P@3

有一定程度的聚

类!航煤$汽轮机油与其他
P@3

分布差异较大!其中航煤最

为明显!可与其他
P@3

样品区分%

为了对柴油$煤油$溶剂油$汽轮机油进一步区分!选

取
"!I

"

<--0?

`,指纹区进行
TM8

分析!见图
!

"

0

#%这四类

P@3

有明显的聚类趋势!

TM8

得分图中差异明显!可成功区

分%

图
A

!

易燃液体不同分组的
@<;

得分图!#
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=
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"
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!
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,

#

Y54

?

"

!

#

!

%

!

&

&

Y\Y354

?

)&)&)

!

TM8+QM8

单独通过
TM8

得分图对
P@3

进行分类!具有一定的主

观性!为了更加客观的研究
P@3

之间的差异!对
TM8

处理后

的数据进行
QM8

分析!见图
<

%

图
<

"

5

#为
<---

"

<--0?

`,的树形聚类图%由图可知!

P@3

的
PE

数据经
TM8+QM8

处理之后!各类
P@3

有明显的聚

类倾向!选择不同的距离!可将汽油$植物油$含氧有机溶

剂$苯系化合物进行归类!而对一些组成相似的柴油$煤油$

航煤$溶剂油$汽轮机油分类效果不明显!难以进行区分!

这一现象进一步验证了通过
TM8

直接观察所得出的结论%

图
<

"

K

#为
,,!G

"

FIG0?

`,范围的树形聚类图%

PE

数据

经
TM8+QM8

处理之后!在距离为
,)

处!

P@3

被分成两大

类%航煤为单独一类!柴油$煤油$溶剂油$汽轮机油为另一

类%由此可见!航煤与其他
P@3

在
,,!G

"

FIG0?

`,范围内差

异明显%汽轮机油与其余三种
P@3

的差异并不明显!在距离

为
G

时!归为一类%其余三种
P@3

有一定的聚类倾向!但难

以区分%

图
<

"

0

#为
"!I

"

<--0?

`,范围的树形聚类图%由图可见!

柴油$煤油$溶剂油和汽轮机油聚类倾向明显!通过选择不

同的距离!可将其区分%其中!汽轮机油与其余三种
P@3

差

异最为明显&柴油样品之间差异性比较大!在距离为
,!

时!

聚为一类&煤油和溶剂油在距离为
!

时!可成功区分%

)&)&!

!

TM8+B8

B8

是在分类确定的情况下!解决研究对象归属问题的

化学计量学方法(

,,

)

%根据已知的
P@3

种类!对测试数据进行

TM8+B8

分析%

图
*

"

5

#为
<---

"

<--0?

`,范围数据的
TM8+B8

得分

图%如图所示!汽油$变压器油$植物油$含氧有机溶剂和苯

类化合物之间区分明显!而柴油$煤油$航煤$溶剂油$汽轮

机油有重合区域!组质心几乎重合在了一起!存在误判%通

过判别函数预测!

*I

个观测值中
*)

个分类正确!

*

个被判

错!交叉验证有
*)

*

*IjF,&)R

的原始观测被判对%与聚类

分析结果相似!

*

个判错的观测值主要集中在柴油$煤油$

航煤$溶剂油$汽轮机油分类组中%

为了对柴油$煤油$航煤$溶剂油$汽轮机油进行更为

准确的分类!选取
,,!G

"

FIG

与
"!I

"

<--0?

`,范围内的数

据分别经过
TM8+B8

处理%如图
*

"

K

#所示!在
,,!G

"

FIG

0?

`,波数范围内!航煤与其他
P@3

差异明显!可将其区分出

"*!)
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图
C

!

易燃液体不同分组的层次聚类分析!#
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图
G

!

易燃液体不同分组的
@<;7#;

得分图!#
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来%通过判别函数预测!

)*

个观测值中
)!

个分类正确!

)

个

被判错!交叉验证准确率为
)!

*

)*jF)R

%

)

个判错的观测值

集中于柴油中%如图
*

"

0

#所示!在
"!I

"

<--0?

`,指纹区!

其余四种
P@3

聚类倾向明显!不存在重合区域%通过判别函

数预测!交叉验证准确率为
,--R

%

!

!

结
!

论

!!

利用
8CE+cCPE

对
*I

个
P@3

样品进行快速分析!并结

合
TM8

!

TM8+QM8

!

TM8+B8

化学计量学方法建立了
P@3

的分类模型%由于大部分种类的
P@3

吸收谱图差异性比较

大!通过比较整个波数范围内"

<---

"

<--0?

`,

#的
PE

数据

可通过直观比较将其进行分类!而柴油$煤油$航煤$溶剂

油$汽轮机油总谱图差异不明显!此范围不适合对其分类&

,,!G

"

FIG0?

`,为航煤的特征吸收峰!重点选取此范围!并

结合
TM8

!

TM8+QM8

!

TM8+B8

化学计量学方法!可将其

与其他四种
P@3

区分&柴油$煤油$溶剂油$汽轮机油在
"!I

"

<--0?

`,指纹区范围内有一定的差异!选取此范围并应用

TM8

!

TM8+QM8

!

TM8+B8

化学计量学方法!可将其进行区

分%实验结果表明!此方法方便快捷$准确率高!可作为
SM+

V.

分析
P@3

前的种类快速筛选手段!为
SM+V.

条件的设置

和优化提供借鉴和参考%此外!据已发表的文章!这是首次

提出将
8CE+cCPE

应用到
P@3

的快速筛选中!但此方法能否

适用于实际案件中组分更加复杂的物证!还有待进一步研

究%
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第二十届全国分子光谱学学术会议暨
:R&M

年光谱年会

#第一轮通知$

!!

由中国光学学会和中国化学会主办的2第
)-

届全国分子光谱学学术会议3暨由中国光学会光谱专业委员会主办的2

)-,"

年光谱年会3将于
)-,"

年
,-

月
,F

+

))

日在山东省青岛市召开!会议由中国科学院青岛生物能源与过程研究所承办%

自
,FIF

年在桂林召开第一届会议以来!全国分子光谱学学术会议已经成功举办了
,F

届!

)-,"

年将迎来会议的四十周

年!也将是时隔
)"

年再次在青岛市举办%本次会议是我国光谱科学工作者的又一次盛会!将全力展示我国在光谱及相关领域

的最新研究进展及取得的成果!增进广大光谱科学工作者及其支持光谱事业人们间的交流与合作!促进我国光谱事业的发

展%届时大会组委会将邀请国内外光谱及相关领域的院士$知名专家学者到会作大会报告!同时会议还将组织各类专题讨论
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