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1 引言

电器产品在通过型式试验定型后批量生产时所
用的塑料安全件与型式试验样品所用的塑料安全件
是否相同，是在检验最终产品是否合规的重要一环。
如果变更塑料安全件成份，可能会严重影响电器产
品的安全性。因此，电气产品塑料安全件的一致性
检验对于保证产品的安全质量具有重要的意义[1]。

此外，在家用和类似用途电器等3C认证实施规
则中亦规定塑料部件（非金属材料的一种）为关键
安全件，并明确要求认证产品所用塑料应与型式试
验时申报并经认证机构所确认的一致[1]。

一般来说可以采用化学方法鉴定两种塑料部件
是否一致，但这种方法需要破坏样品，方法复杂且
检测成本高，不利于在实际中应用。针对电器不同
批次产品在进出口时其塑料安全部件是否一致的问
题，国内目前尚无可以用来对被检验材料特性进行
比对和一致性鉴定的专用仪器和产品，也未见关于
塑料产品一致性问题的检验和比对方法的报导。在
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国外，美国Thermo Fisher Scientific公司的手持式近
红外光谱仪是采用卤钨灯做光源，用红外CCD检测
样品在1600-2400nm波段的反射光谱，仪器价格昂
贵，红外光谱信号较弱，对材料一致性的判定能力
有限。特别对检测到的光谱信号如何处理，根据哪
些指标来判别是否相同或同类的塑料产品，未见有
相关说明和报导。

本文首次采用拉曼光谱测量并结合相似度分析
对三种不同塑料(ABS、PP、PC)样品的一致性进行
分析。实验时对拉曼光谱先进行平滑去噪，接着采
用一种改进的迭代重加权最小二乘法(Iteratively  
reweighted least squares，air-PLS)[2]对光谱的荧光背
景进行扣除,最后分别采用夹角余弦法[3]和广义Jaccard
系数法[4]对样品的拉曼光谱进行相似度分析。分析
计算的结果显示，夹角余弦法和广义Jaccard系数法
在判别相同和不同样品的相似性上各有优势，采用
激光拉曼光谱技术结合相似性分析对鉴别塑料样品
的一致性具有可行性。
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2 实验仪器和样品

2.1 实验系统与仪器

采用HORIBA Scientific 公司生产的Xplora 
O N E T M共焦显微拉曼光谱仪以及其配套软件
LabSpecApplication，对塑料安全件样品的拉曼光谱
信号进行采集和存储，然后使用Matlab软件对光谱
数据进行分析与处理。

 

图1 实验所用的Xplora ONETM共焦显微拉曼光谱仪照片
Figure 1  The Xplora ONETM confocal micro Raman spectrometer

2.2 实验样品及编号

用于测量比较的样品有ABS、PP及PC三种塑料
材料，尺寸均为20mm×20mm×1.5mm，分别用样
品1～3编号表示ABS、PP、PC材料。

3 光谱数据的预处理与相似度分析

3.1 样品拉曼光谱的采集

实验时将样品放在Xplora共焦拉曼光谱仪的扫描
平台上，在LabSpec软件上选择激发波长为785nm，
设置仪器的积分时间为10s，通光孔径为300mm，光
谱仪狭缝大小100mm。对每种样品在不同部位分别
测量三次，得到一种样品的三组拉曼光谱数据，将
其绘成光谱曲线分别如图2～4所示。图中编号
“sample1-1、1-2、1-3”分别表示样品1的第一次、
第二次、第三次测量数据，以此类推。从图2～4可
见，同一样品三次测量的拉曼光谱曲线差别很小，
而不同样品之间的拉曼光谱有较大差异。

 

图2 样品1(ABS)三次测量得到的原始拉曼光谱
Figure2 Original Raman spectrum of sample 1(ABS) measured by three times

3 样品2(PP)三次测量得到的原始拉曼光谱
Figur3 Original Raman spectrum of sample 1(ABS) measured by three times

 

图4 样品3(PC)三次测量得到的原始拉曼光谱
Figure4 Original Raman spectrum of sample 1(ABS) measured by three times

3.2 拉曼光谱的预处理

由于拉曼光谱仪采集到的样品原始光谱包含荧
光背景、检测器（CCD）噪声、激光器功率波动等
干扰信息，会影响后续的比对和信号处理。因此，
需要对测量得到的原始光谱数据预处理，以利于后
续有效信息的提取。

我们对数据的预处理分如下两个步骤：1）对光
谱进行平滑滤波；2）荧光背景扣除和归一化。本文
采用matlab软件自带的smooth函数先对原始拉曼光
谱进行平滑滤波，然后采用改进的迭代重加权最小
二乘法（air-PLS）对平滑后的光谱进行荧光背景扣
除，最后找出光谱曲线的最大峰值并用其对光谱数
据归一化。

平滑滤波函数smooth(y)是利用移动平均滤波器
对列向量y进行平滑处理，返回与y等长的列向量Y。
移动平均滤波器的默认窗宽为5，计算方法如下：

Y(1)=y(1)
Y(2)=(y(1)+y(2)+y(3))/3
Y(3)=(y(1)+y(2)+y(3)+y(4)+y(5))/5
Y(4)=(y(2)+y(3)+y(4)+y(5)+y(6))/5
Y(5)=(y(3)+y(4)+y(5)+y(6)+y(7))/5
...
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Air-PLS算法对于信噪比较低的信号可以保持有
效信号不变而将背景扣除，它通过逐步逼近背景，
引入参数来调节曲线的平滑程度，将原始信号减去
拟合的背景便可得到扣除背景后的信号。图5是样品
1第一次测量的原始拉曼光谱和平滑去背景后的光谱
比较图，从图中可以看出处理后的光谱基线基本处
在0附近。

 

图5 样品1预处理前后的光谱对比图
Figure5 Spectra comparison of sample1 before and after background correction

3.3 拉曼光谱的相似度分析

两种物质的拉曼光谱相似性可以用相似性测度
这一参数定量地表征。每种物质的拉曼光谱是组成
该物质分子结构的反映，具有其独特的结构和模式
特性。令光谱数据点数为模式空间的维数，这样一
张图谱在模式空间中即可表达为一个模式向量，N张
图谱间相似性的分析就转化为计算模式空间中N个
模式向量的相似度[5]。采用相似性函数计算相似度
的方法较为普遍[6,7]，因此，本文采用夹角余弦法、
广义Jaccard系数法这两种较有代表性的方法进行相
似度的计算并对它们的结果进行比较。

3.3.1 夹角余弦法

设｛xi｝、｛yi｝（i=1,2,3,..N）分别为N维空间
的两个向量X、Y,则这两个向量之间的夹角余弦可以
表示为[3]：

                                                                   （1）

夹角余弦的取值范围为0～1，取值越接近1两者
相似度越高。

3.3.2 广义Jaccard系数法

广义Jaccard法的计算公式为[4]：

                                                                    （2）
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广义Jaccard系数法衍生于夹角余弦法，两种方
法分子相同，区别在于前者的分母是两个向量长度
平方的算术平均减去两向量的内积。表1、2是分别
运用两种相似度计算公式对预处理后的三种样品进
行分析得到的结果。

表1 夹角余弦法计算得到的样品相似度
Tab.1 Sample similarity computed by Cosine method

表2 广义Jaccard系数法计算得到的样品相似度
Tab.2 Sample similarity computed by general Jaccard coefficient method

从表1和表2均能看出，同一样品三次测量的相
似度均在0.92以上，不同样品之间的相似度均在0.32
以下，可以从相似度明显地区分相同和不同样品。
用夹角余弦法计算时相同样品三次测量结果之间的
相似度更高，而广义Jaccard系数法在计算不同样品
的相似度时将给出比夹角余弦法更低的结果。因此，
为了更准确地判别两种样品的相似性，可以将夹角
余弦和广义Jaccard系数法结合使用。

5 结论

本文应用激光拉曼光谱技术结合信号处理与相
似性计算公式分析计算了三种塑料样品拉曼光谱的
相似性。采用平滑滤波和自适应迭代重加权惩罚最
小二乘法（air-PLS）对原始光谱进行预处理，可以
有效去除荧光背景和噪声；采用夹角余弦法和广义
Jaccard系数法分别计算样品间的相似度，结果显示
两种计算方法在判别相同和不同样品的相似性上各
有优势。研究表明采用激光拉曼光谱技术结合相似
性分析对鉴别ABS、PP、PC三种塑料样品的一致性
具有可行性。
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