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摘　要　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（ＩＬｓ）是确定火灾性质和判断起火原因的重要物证，ＩＬｓ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（ＡＴＲ－ＦＴＩＲ）对汽油、柴油、煤油、植物油等常见ＩＬｓ进行检验，

结合主成分分析（ＰＣＡ）、层次聚类分析（ＨＣＡ）、判别分析（ＤＡ）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ＩＬｓ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１　１３６～９７６ｃｍ－１范围的红外特征吸收峰，结合ＰＣＡ，ＰＣＡ－ＨＣＡ，ＰＣＡ－ＤＡ化
学计量学方法进行比较，成功将航空煤油与与其余四类ＩＬｓ区分开；最后选取８３７～４００ｃｍ－１范围的红外特
征吸收峰，利用ＰＣＡ，ＰＣＡ－ＨＣＡ，ＰＣＡ－ＤＡ方法，可将其余四种ＩＬｓ实现互相区分。研究结果表明，ＡＴＲ－
ＦＴＩＲ结合化学计量学方法对常见ＩＬｓ进行定性分析，具有方便、快捷、准确的优点，可作为ＩＬｓ种类的快速
筛选方法。
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引　言

　　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。２０１５年，我国共发生３３．８
万起火灾，造成１　７４２人死亡，１　１１２人受伤，直接经济损失
高达２６９．５亿元人民币。火灾残留物中易燃液体（ｉｇｎｉｔａｂｌｅ
ｌｉｑｕｉｄｓ，ＩＬｓ）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（ＩＬＲｓ）检测
项目的实验室根据ＩＬｓ性质的不同，建立了一整套气相色谱－
质谱仪（ｇａｓ　ｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙ－ｍａｓｓ　ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒ，ＧＣ－ＭＳ）鉴
定ＩＬｓ的标准。由于ＩＬｓ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ＩＬｓ的种类。目前鉴定人员主要通过ＩＬｓ的气味、

颜色等特征或直接顶空－ＧＣ－ＭＳ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－ＧＣ－ＭＳ等方法存
在操作繁琐、花费时间长的缺点［１］。因此，急需一种简单方
便、分析速度快、准确率高的ＩＬｓ种类筛选方法。

衰减全反射红外光谱法（ａｔｔｅｎｕａｔｅｄ　ｔｏｔａｌ　ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎ　ｆｏｕ－
ｒｉｅｒ　ｔｒａｎｓｆｏｒｍ　ｉｎｆｒａｒｅｄ，ＡＴＲ－ＦＴＩＲ）以其操作简单、方便、快
速，样品不需要任何前处理过程，能提供足够特征信息等优
势，已应用到纤维［２］、染料［３］、胶带［４－５］、油漆［３］和ＩＬｓ［６－９］等
物证的分析检测中。Ｐｅｅｔｓ等［２］利用 ＡＴＲ－ＦＴＩＲ并结合主
成分分析（ｐｒｉｎｃｉｐａｌ　ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ　ａｎａｌｙｓｉｓ，ＰＣＡ）和判别分析
（ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔ　ａｎａｌｙｓｉｓ，ＤＡ）对单组分和多组分纤维进行了分
类。Ｈａｙｅｓ等［３］利用ＡＴＲ－ＦＴＩＲ结合偏最小二乘法化学计量
学方法建立了染料和油漆的定量分析方法。Ｇｏｏｄｐａｓｔｅｒ等［４］

利用 ＡＴＲ－ＦＴＩＲ结合层次聚类分析（ｈｉｅｒａｒｃｈｉｃａｌ　ｃｌｕｓｔｅｒｉｎｇ



ａｎａｌｙｓｉｓ，ＨＣＡ）建立了不同品牌电工胶带的区分方法，准确
率高达８８％。ＡＴＲ－ＦＴＩＲ也被应用于汽油或柴油燃料的检
测，用于ＩＬｓ分类［８，１０］、质量控制［７－９］和表征ＩＬｓ的反应［９］。

利用ＡＴＲ－ＦＴＩＲ法结合ＰＣＡ，ＨＣＡ，ＤＡ三种化学计量
学方法，对采集到的５７个常见ＩＬｓ样品进行种类区分，根据
不同ＩＬｓ的红外特征吸收，建立了一种ＩＬｓ种类的快速筛选
方法。

１　实验部分

１．１　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ＩＬｓ，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ＩＬｓ种类，分别从加油站、炼油厂、国药集
团化学试剂有限公司（Ｓｉｎｏｐｈａｒｍ　Ｃｈｅｍｉｃａｌ　Ｒｅａｇｅｎｔ　Ｃｏ．，

Ｌｔｄ；ＳＣＲＣ）及实际案件中，采集到汽油九种、柴油１４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１。根据ＩＬｓ的名称和

性质，共分为十一组。

１．２　仪器与参数
德国ＢＲＵＫＥＲ公司生产 ＶＥＲＴＥＸ　７０型傅里叶变换红

外光谱仪，配置 ＡＴＲ附件和红外显微镜。光谱扫描范围为

４　０００～４００ｃｍ－１，分辨率为４ｃｍ－１，扫描次数为３２，测试过
程中扣除二氧化碳和水的干扰。

１．３　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 ＡＴＲ样品

台擦拭干净，利用移液器吸取ＩＬｓ液体约２０μＬ（对于极易挥
发的ＩＬｓ如乙醚，要多吸取一些）滴加到 ＡＴＲ晶体表面，按
照１．２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ＩＬｓ的红外特征吸收范
围，结合ＰＣＡ，ＰＣＡ－ＨＣＡ，ＰＣＡ－ＤＡ化学计量方法对其进
行深入分析，进行更为客观的判别。

表１　样本

Ｔａｂｌｅ　１　Ｃｏｌｌｅｃｔｅｄ　ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ　ｓａｍｐｌｅｓ

Ｎｏ ． ＩＬｓ　 Ｏｒｉｇｉｎ／Ｂｒａｎｄ　 Ｇｒｏｕｐ　 Ｎｏ ． ＩＬｓ　 Ｏｒｉｇｉｎ／Ｂｒａｎｄ　 Ｇｒｏｕｐ
１ Ｇａｓｏｌｉｎｅ９０＃ Ｈｅｎａｎ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ
２ Ｇａｓｏｌｉｎｅ９７＃ Ｈｅｎａｎ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ
３ Ｇａｓｏｌｉｎｅ７０＃ Ｑｉｌｕ　Ｐｅｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌｓ
４ Ｇａｓｏｌｉｎｅ９０＃ Ｑｉｌｕ　Ｐｅｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌｓ
５ Ｇａｓｏｌｉｎｅ９３＃ Ｓｈｅｎｇｌｉ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ
６ Ｇａｓｏｌｉｎｅ９７＃ Ｓｈｅｎｇｌｉ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ
７ Ｇａｓｏｌｉｎｅ９０＃ Ｌａｎｚｈｏｕ　Ｐｅｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌ
８ Ｇａｓｏｌｉｎｅ　１ Ｉｎ　ｔｈｅ　ｃａｓｅ
９ Ｇａｓｏｌｉｎｅ　２ Ｉｎ　ｔｈｅ　ｃａｓｅ

Ⅰ

１０ Ｄｉｅｓｅｌ０＃ Ｌａｎｚｈｏｕ　Ｐｅｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌ
１１ Ｄｉｅｓｅｌ－１０＃ Ｌａｎｚｈｏｕ　Ｐｅｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌ
１２ Ｄｉｅｓｅｌ－２０＃ Ｌａｎｚｈｏｕ　Ｐｅｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌ
１３ Ｄｉｅｓｅｌ－５０＃ Ｑｉｌｕ　Ｐｅｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌｓ
１４ Ｄｉｅｓｅｌ－１０＃ Ｑｉｌｕ　Ｐｅｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌｓ
１５ Ｄｉｅｓｅｌ５＃ Ｑｉｌｕ　Ｐｅｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌｓ
１６ Ｄｉｅｓｅｌ２０＃ Ｑｉｌｕ　Ｐｅｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌｓ
１７ Ｄｉｅｓｅｌ２０＃ Ｓｈｅｎｇｌｉ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ
１８ Ｄｉｅｓｅｌ０＃ Ｈｅｎａｎ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ
１９ Ｄｉｅｓｅｌ－３５＃ Ｈｅｎａｎ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ
２０ Ｄｉｅｓｅｌ－５０＃ Ｈｅｎａｎ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ
２１ Ｄｉｅｓｅｌ１０＃ Ｄａｑｉｎｇ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ
２２ Ｄｉｅｓｅｌ２０＃ Ｄａｑｉｎｇ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ
２３ Ｄｉｅｓｅｌ３０＃ Ｄａｑｉｎｇ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ

Ⅱ

２４ Ｋｅｒｏｓｅｎｅ　 Ｌａｎｚｈｏｕ　Ｐｅｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌ
２５ Ｋｅｒｏｓｅｎｅ　 Ｑｉｌｕ　Ｐｅｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌｓ
２６ Ｋｅｒｏｓｅｎｅ　 Ｄａｑｉｎｇ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ
２７ Ｋｅｒｏｓｅｎｅ　 Ｓｈｅｎｇｌｉ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ

Ⅲ

２８ Ａｖｉａｔｉｏｎ　ｃｏａｌ　 Ｓｈｅｎｇｌｉ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ
２９ Ａｖｉａｔｉｏｎ　ｃｏａｌ　 Ｌａｎｚｈｏｕ　Ｐｅｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌ
３０ Ａｖｉａｔｉｏｎ　ｃｏａｌ　 Ｑｉｌｕ　Ｐｅｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌｓ

Ⅳ

３１ Ｓｏｌｖｅｎｔ　ｏｉｌ　２００＃ Ｈｅｎａｎ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ
３２ Ｓｏｌｖｅｎｔ　ｏｉｌ　２６０＃ Ｈｅｎａｎ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ

Ⅴ

３３ Ｔｕｒｂｉｎｅ　ｏｉｌ　 Ｌａｎｚｈｏｕ　Ｐｅｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌ
３４ Ｔｕｒｂｉｎｅ　ｏｉｌ　 Ｓｈｅｎｇｌｉ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ

Ⅵ

３５ Ｔｒａｎｓｆｏｒｍｅｒ　ｏｉｌ　 Ｌａｎｚｈｏｕ　Ｐｅｔｒｏｃｈｅｍｉｃａｌ
３６ Ｔｒａｎｓｆｏｒｍｅｒ　ｏｉｌ　 Ｈｅｎａｎ　Ｏｉｌｆｉｅｌｄ

Ⅶ

３７ Ｒａｐｅｓｅｅｄ　ｏｉｌ　 Ａｒｏｗａｎａ
３８ Ｓｕｎｆｌｏｗｅｒ　ｓｅｅｄ　ｏｉｌ　 Ｄｕｏｌｉ
３９ Ｃａｍｅｌｌｉａ　ｏｉｌ　 Ｎａｆｕｍｅｎ
４０ Ｏｌｉｖｅ　ｏｉｌ　 Ｂａｉｙｅ
４１ Ｏｌｉｖｅ　ｏｉｌ　 Ｏｕｌｉｗｅｉｅｒ
４２ Ｃｏｒｎ　ｏｉｌ　 Ｄｕｏｆｕｅｒ
４３ Ｃｏｒｎ　ｏｉｌ　 Ｘｉｗａｎｇ
４４ Ｓｏｙｂｅａｎ　ｏｉｌ　 Ｊｉｎｌｏｎｇｙｕ
４５ Ｓｏｙｂｅａｎ　ｇｅｒｍ　ｏｉｌ　 Ｓａｎｊｉｕ

Ⅷ

４６ Ｅｔｈａｎｏｌ　 ＳＣＲＣ
４７ Ａｃｅｔｏｎｅ　 ＳＣＲＣ
４８ Ｍｅｔｈａｎｏｌ　 ＳＣＲＣ
４９ Ｅｔｈｅｒ　 ＳＣＲＣ
５０ Ｉｓｏｐｒｏｐｙｌ　ａｌｃｏｈｏｌ　 ＳＣＲＣ

Ⅸ

５１ Ｂｅｎｚｅｎｅ　 ＳＣＲＣ
５２ Ｔｏｌｕｅｎｅ　 ＳＣＲＣ
５３ Ｅｔｈｙｌｂｅｎｚｅｎｅ　 ＳＣＲＣ

Ⅹ

５４ Ｎ－ｈｅｘａｎｅ　 ＳＣＲＣ
５５ Ａｃｅｔｏｎｉｔｒｉｌｅ　 ＳＣＲＣ
５６ Ｅｔｈｙｌ　ａｃｅｔａｔｅ　 ＳＣＲＣ
５７ Ｔｒｉｃｈｌｏｒｏｍｅｔｈａｎｅ　 ＳＣＲＣ

Ⅺ

６５３２ 光谱学与光谱分析　　　　　　　　　　　　　　　　　　　 第３８卷



　　ＰＣＡ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。ＨＣＡ与ＤＡ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ＩＬｓ的红外特
征，分别选取中红外波数范围（４　０００～４００ｃｍ－１）和１　１３６～
９７６ｃｍ－１，８３７～４００ｃｍ－１指纹区波数范围的数据，利用

ＳＰＳＳ（ｖｅｒｓｉｏｎ　２２．０）对其进行ＰＣＡ，ＰＣＡ－ＨＣＡ，ＰＣＡ－ＤＡ数
据处理。其中，ＰＣＡ得分图中保留两位主成分，分别记为

ＰＣ１与ＰＣ２；数据经 ＨＣＡ处理后为谱系图，通过距离表现

ＩＬｓ之间的差异；ＤＡ数据处理中，分组变量设置按照表１，

得分图中的组质心与分类的准确率可呈现分类结果。

２　结果与讨论

２．１　ＩＬｓ的红外谱图
图１是四种常见ＩＬｓ的ＦＴＩＲ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ＩＬｓ最大的区别就是其中含有大量的芳香族
化合物，在３　０１９ｃｍ－１处有吸收峰，表明其中含有芳香族或

图１　汽油、柴油、煤油、油菜籽油的ＦＴＩＲ光谱

Ｆｉｇ．１　ＦＴＩＲ　ｓｐｅｃｔｒｕｍ　ｏｆ　ｇａｓｏｌｉｎｅ，ｄｉｅｓｅｌ，

ｋｅｒｏｓｅｎｅ　ａｎｄ　ｒａｐｅｓｅｅｄ　ｏｉｌ

烯烃的不饱和Ｃ—Ｈ伸缩振动。同时，在１　０００～４００ｃｍ－１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２。

表２　易燃液体的红外特征吸收峰

Ｔａｂｌｅ　２　Ａｓｓｉｇｎａｔｉｏｎｓ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｍａｉｎ　ＦＴＩＲ　ｂａｎｄｓ　ｏｆ　ＩＬｓ

Ｗａｖｅｎｕｍｂｅｒ／ｃｍ－１　 Ａｓｓｉｇｎｍｅｎｔ　 Ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ　ｇｒｏｕｐ　ｏｒ　ｐｏｓｓｉｂｌｅ　ｃｏｍｐｏｕｎｄ
３０１９ νＣ—Ｈ　ｏｆ　ａｌｋｅｎｅｓ　ａｎｄ　ａｒｏｍａｔｉｃ　ｒｉｎｇ



ｓ Ｃ Ｈ （ａｒｏｍａｔｉｃ）

１　５００～１　３００ δＣ—Ｈ —ＣＨ３（ａｌｋａｎｅ）；Ｃ—ＣＨ３
１　０７５ νＣ—ＯＨ ＊

１　０００～４００ δｏｐｐ　Ｃ—Ｈ　ｏｆ　ａｌｋｅｎｅｓ　ａｎｄ　ａｒｏｍａｔｉｃ　ｒｉｎｇ



ｓ　 Ａｒｏｍａｔｉｃ　 Ｃ　Ｈ
８１５ δｏｐｐ　Ｃ—Ｈ　ｏｆ　ａｒｏｍａｔｉｃ　ｒｉｎｇ



ｓ　 Ａｒｏｍａｔｉｃ　 Ｃ　Ｈ
７９５ δｏｐｐ　ｐ－ｄｉ－Ｃ—Ｈ　ｏｆ　ａｒｏｍａｔｉｃ　ｒｉｎｇｓ ｐａｒａ－Ｘｙｌｅｎｅ
７６８ δｏｐｐ　ｍ－ｄｉ－Ｃ—Ｈ　ｏｆ　ａｒｏｍａｔｉｃ　ｒｉｎｇｓ　 ｍｅｔａ－Ｘｙｌｅｎｅ
７４１ δｏｐｐ　ｏ－ｄｉ－Ｃ—Ｈ　ｏｆ　ａｒｏｍａｔｉｃ　ｒｉｎｇｓ　 ｏｒｔｈｏ－Ｘｙｌｅｎｅ
７２８ δｏｐｐ　Ｍｏｎｏ－Ｃ—Ｈ　ｏｆ　ａｒｏｍａｔｉｃ　ｒｉｎｇｓ　 Ｔｏｌｕｅｎｅ
６９４ δｏｐｐ　Ｍｏｎｏ－Ｃ—Ｈ　ｏｆ　ａｒｏｍａｔｉｃ　ｒｉｎｇｓ　 Ｔｏｌｕｅｎｅ
４６１ Ｃ—Ｃ—Ｃ　ｉｎ　ｐｌａｎｅ　ｂｅｎｄｉｎｇ Ｔｏｌｕｅｎｅ

　ν＝ｓｔｒｅｔｃｈｉｎｇ，δ＝ｂｅｎｄｉｎｇ，δｏｐｐ＝ｏｕｔ　ｏｆ　ｐｌａｎｅ　ｂｅｎｄｉｎｇ，＊＝ｎｏ　ｄａｔａ

　　植物油是脂肪酸甘油三酯的混合物，１　７４２ｃｍ－１处是酯
键羰基 （Ｃ　Ｏ ）的红外特征吸收峰，１　１６０，１　１１９和１　０９７
ｃｍ－１是酯键中碳氧单键（—Ｃ—Ｏ）的伸缩振动峰，９６６和７２１
ｃｍ－１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ＩＬｓ成功区
分［１１］。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２。航煤在１　１３６～９７６ｃｍ－１范围内有特征吸收峰，

而其他样品在此波数范围内没有吸收，可实现与其他四种

ＩＬｓ的区分。其余四种ＩＬｓ在８３７～４００ｃｍ－１有细微差异，仅
靠谱图比较无法区分。

２．２　ＩＬｓ鉴别模型的建立

２．２．１　ＰＣＡ
为了总体了解ＩＬｓ之间的差异，利用整个波数范围内的

红外数据（４　０００～４００ｃｍ－１）进行ＰＣＡ分析，见图３（ａ）。由

图２　柴油、煤油、航煤、溶剂油和汽轮机油的ＦＴＩＲ光谱

Ｆｉｇ．２　ＦＴＩＲ　ｓｐｅｃｔｒｕｍ　ｏｆ　ｄｉｅｓｅｌ，ｋｅｒｏｓｅｎｅ，ａｖｉａｔｉｏｎ
ｃｏａｌ，ｓｏｌｖｅｎｔ　ｏｉｌ　ａｎｄ　ｔｕｒｂｉｎｅ　ｏｉ
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图可见，选取两个主成分来表征ＩＬｓ，贡献率分别为：ＰＣ１＝
６８．２６８％，ＰＣ２＝９．８８０％，累计贡献率为７８．１４８％。各组

ＩＬｓ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。

　　１　１３６～９７６ｃｍ－１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

ＰＣＡ分析，见图３（ｂ）。由图可知，各组ＩＬｓ有一定程度的聚
类，航煤、汽轮机油与其他ＩＬｓ分布差异较大，其中航煤最
为明显，可与其他ＩＬｓ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８３７～４００ｃｍ－１指纹区进行ＰＣＡ分析，见图３（ｃ）。这四类

ＩＬｓ有明显的聚类趋势，ＰＣＡ得分图中差异明显，可成功区
分。

图３　易燃液体不同分组的ＰＣＡ得分图：（ａ）全组；（ｂ）Ⅱ，Ⅲ，Ⅳ，Ⅴ，Ⅵ组；（ｃ）Ⅱ，Ⅲ，Ⅴ，Ⅵ组；Ｇ＝Ｇｒｏｕｐ（下同）

Ｆｉｇ．３　Ｓｃｏｒｅ　ｐｌｏｔ　ｏｆ　ＰＣ２ｖｅｒｓｕｓ　ＰＣ１，ｏｂｔａｉｎｅｄ　ｆｒｏｍ（ａ）ａｌｌ　Ｇｏｕｐ；（ｂ）ＧｒｏｕｐⅡ，Ⅲ，

Ⅳ，Ⅴ，Ⅵ；（ｃ）ＧｏｕｐⅡ，Ⅲ，Ⅴ，Ⅵ；Ｇ＝Ｇｒｏｕｐ

２．２．２　ＰＣＡ－ＨＣＡ
单独通过ＰＣＡ得分图对ＩＬｓ进行分类，具有一定的主

观性，为了更加客观的研究ＩＬｓ之间的差异，对ＰＣＡ处理后
的数据进行 ＨＣＡ分析，见图４。
图４（ａ）为４　０００～４００ｃｍ－１的树形聚类图。由图可知，

ＩＬｓ的ＩＲ数据经ＰＣＡ－ＨＣＡ处理之后，各类ＩＬｓ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ＰＣＡ直接观察所得出的结论。
图４（ｂ）为１　１３６～９７６ｃｍ－１范围的树形聚类图。ＩＲ数据

经ＰＣＡ－ＨＣＡ处理之后，在距离为１２处，ＩＬｓ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ＩＬｓ在１　１３６～９７６ｃｍ－１范围内差
异明显。汽轮机油与其余三种ＩＬｓ的差异并不明显，在距离
为６时，归为一类。其余三种ＩＬｓ有一定的聚类倾向，但难
以区分。
图４（ｃ）为８３７～４００ｃｍ－１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ＩＬｓ差
异最为明显；柴油样品之间差异性比较大，在距离为１３时，
聚为一类；煤油和溶剂油在距离为３时，可成功区分。

２．２．３　ＰＣＡ－ＤＡ
ＤＡ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［１１］。根据已知的ＩＬｓ种类，对测试数据进行

ＰＣＡ－ＤＡ分析。
图５（ａ）为４　０００～４００ｃｍ－１范围数据的ＰＣＡ－ＤＡ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，５７个观测值中５２个分类正确，５个被判
错，交叉验证有５２／５７＝９１．２％的原始观测被判对。与聚类
分析结果相似，５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１　１３６～９７６与８３７～４００ｃｍ－１范围内的数
据分别经过ＰＣＡ－ＤＡ处理。如图５（ｂ）所示，在１　１３６～９７６
ｃｍ－１波数范围内，航煤与其他ＩＬｓ差异明显，可将其区分出
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图４　易燃液体不同分组的层次聚类分析：（ａ）全组；（ｂ）Ⅱ，Ⅲ，Ⅳ，Ⅴ，Ⅵ组；（ｃ）Ⅱ，Ⅲ，Ⅴ，Ⅵ组

Ｆｉｇ．４　Ｌｉｎｋａｇｅ　ｃｌｕｓｔｅｒｉｎｇ　ａｎａｌｙｓｉｓ　ｓｈｏｗｉｎｇ　ＩＬｓ　ＩＲ　ｓｐｅｃｔｒａ：（ａ）ａｌｌ　Ｇｏｕｐ，（ｂ）ＧｒｏｕｐⅡ，

Ⅲ，Ⅳ，Ⅴ，Ⅵ；（ｃ）ＧｏｕｐⅡ，Ⅲ，Ⅴ，Ⅵ；Ｇ＝Ｇｒｏｕｐ

图５　易燃液体不同分组的ＰＣＡ－ＤＡ得分图：（ａ）全组；（ｂ）Ⅱ，Ⅲ，Ⅳ，Ⅴ，Ⅵ组；（ｃ）Ⅱ，Ⅲ，Ⅴ，Ⅵ组；Ｃ＝Ｃｅｎｔｒｏｉｄｓ
Ｆｉｇ．５　Ｐｌｏｔ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｆｉｒｓｔ　ｔｗｏ　ｃａｎｏｎｉｃａｌ　ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔ　ｆｕｎｃｔｉｏｎｓ　ｏｂｔａｉｎｅｄ　ｂｙ　ｐｅｒｆｏｒｍｉｎｇ　ＤＡ　ｏｎ　ｔｈｅ　ｆｉｒｓｔ　ｔｗｏ　ＰＣｓ　ｃｏｍｉｎｇ

ｆｒｏｍ（ａ）ａｌｌ　Ｇｏｕｐ，（ｂ）ＧｒｏｕｐⅡ，Ⅲ，Ⅳ，Ⅴ，Ⅵ；（ｃ）ＧｏｕｐⅡ，Ⅲ，Ⅴ，Ⅵ；Ｃ＝Ｃｅｎｔｒｏｉｄｓ
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来。通过判别函数预测，２５个观测值中２３个分类正确，２个
被判错，交叉验证准确率为２３／２５＝９２％。２个判错的观测值
集中于柴油中。如图５（ｃ）所示，在８３７～４００ｃｍ－１指纹区，

其余四种ＩＬｓ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１００％。

３　结　论

　　利用ＡＴＲ－ＦＴＩＲ对５７个ＩＬｓ样品进行快速分析，并结
合ＰＣＡ，ＰＣＡ－ＨＣＡ，ＰＣＡ－ＤＡ化学计量学方法建立了ＩＬｓ
的分类模型。由于大部分种类的ＩＬｓ吸收谱图差异性比较
大，通过比较整个波数范围内（４　０００～４００ｃｍ－１）的ＩＲ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；

１　１３６～９７６ｃｍ－１为航煤的特征吸收峰，重点选取此范围，并
结合ＰＣＡ，ＰＣＡ－ＨＣＡ，ＰＣＡ－ＤＡ化学计量学方法，可将其
与其他四种ＩＬｓ区分；柴油、煤油、溶剂油、汽轮机油在８３７

～４００ｃｍ－１指纹区范围内有一定的差异，选取此范围并应用

ＰＣＡ，ＰＣＡ－ＨＣＡ，ＰＣＡ－ＤＡ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ＧＣ－
ＭＳ分析ＩＬｓ前的种类快速筛选手段，为ＧＣ－ＭＳ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ＡＴＲ－ＦＴＩＲ应用到ＩＬｓ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。

Ｒｅｆｅｒｅｎｃｅｓ
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第二十届全国分子光谱学学术会议暨２０１８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“第２０届全国分子光谱学学术会议”暨由中国光学会光谱专业委员会主办的“２０１８
年光谱年会”将于２０１８年１０月１９—２２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１９７９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１９届，２０１８年将迎来会议的四十周
年，也将是时隔２８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
和学术交流。大会组委会诚挚的欢迎国内外光谱界的同仁莅临本届盛会，共同见证光谱会议四十年的发展成果，真诚期待大
家２０１８年金秋１０月在青岛相聚。

征文范围

分子光谱理论研究，红外光谱、拉曼光谱、荧光光谱、磷光光谱、紫外－可见吸收光谱、化学发光等光谱技术在物理、化
学、生物、材料科学、表面／界面科学、医药、环境、工业过程、催化学、地学、农林及其他领域的基础理论与应用研究的最新
科研成果。

原子光谱、激光光谱、光谱成像等各类光谱技术的最新理论和应用研究成果，同时也欢迎光谱相关技术（如质谱、核磁共
振等）的最新应用和研究成果。

论文摘要要求

（１）论文内容必须是未在期刊杂志上发表过或其他全国或国际会议宣读过。
（２）提交论文扩展摘要一份，纸张大小用Ａ４纸版式（用Ｏｆｆｉｃｅ　ｗｏｒｄ软件排版，页边距为２ｃｍ，单倍行距）。
（３）扩展摘要按以下顺序排版：文题（三号黑体居中）；作者（四号仿宋居中）；单位（小四号宋体居中，含所在省市、邮政

编码、电子邮址（如有）；论文的创新性，研究意义与结果（五号宋体）；关键词和主要参考文献（自版芯左起，五号宋体）。文稿
中可穿插主要论据的图、表和照片，图题、图注和表题、表注一律用英文表述。摘要的字数，包括图，表，参考文献，总共不能
超过２个页面。

（４）具体投稿要求可参看模板及《光谱学与光谱分析》征稿简则。稿件一经录用，将由《光谱学与光谱分析》以增刊或会议
论文集形式发表。

论文摘要模板请参考：ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｓｉｎｏｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ．ｏｒｇ．ｃｎ／ｕｐｌｏａｄｓ／ｎｅｗｓｆｉｌｅ／２０１１０９２８１０５３２３．ｄｏｃ

　　（５）论文摘要截稿日期：２０１８年４月３０日。

论文摘要提交方式

论文摘要全部通过电子版提交，不接受手写提交稿。欢迎大家通过网站提交论文，请您注册登陆中国光谱网（ｈｔｔｐ：／／

ｗｗｗ．ｓｉｎｏｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ．ｏｒｇ．ｃｎ），在主页会议会展栏目下本次会议通道，点击会议投稿按提示要求上传您的论文摘要。论文
摘要将采用网上评审的方式，你可在网上浏览对您论文的评审结果和修改意见。若通过电子邮件方式提交论文，请发往：

ｌｉｍｉｎ＠ｑｉｂｅｂｔ．ａｃ．ｃｎ。

　　论文摘要提交具体步骤：

１．请您在光谱网上（ｈｔｔｐ：／／ｗｗｗ．ｓｉｎｏｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ．ｏｒｇ．ｃｎ）用真实姓名注册，已经注册的用户，请修正和完善您的个人
信息。

（下转２３７８页）
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