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[摘　 要]　 研究了采用近红外(ＮＩＲ)漫反射光谱技术快速检测火药吸收药混合液中黑索今(ＲＤＸ)组分含量的方

法ꎮ 将装有混合液样品的烧杯置于光谱仪主机光源窗口上方ꎬ直接采集样品光谱图ꎮ 通过分析纯 ＲＤＸ 和样本的

近红外光谱ꎬ确定 ９０８ ~ ９４５ ｎｍ、１ ０９４ ~ １ ２５３ ｎｍ 和 １ ５７７ ~ １ ６７８ ｎｍ 作为建模谱区ꎮ 通过比较不同的光谱预处理

办法的效果ꎬ选择标准正态变换(ＳＮＶ) ＋ 一阶导数 ＋ 谱线平滑对原始光谱进行预处理ꎮ 采用偏最小二乘方法

(ＰＬＳ)对 ＲＤＸ 组分建立了定量线性校正模型ꎮ 结果表明:模型的交叉验证决定系数(Ｒ２
ｃｖ)为 ０. ９８７ ９ꎬ交叉验证均

方根误差(ＲＭＳＥＣＶ)为 ０. ２４２ ０ꎬ预测均方根误差(ＲＭＳＥＰ)为 ０. ２１２ ７ꎬ预测结果的平均相对误差为 ０. ５６６ １％ ꎬ ２５ ｓ
内完成样品分析ꎮ 该方法可给改性双基火药的连续自动化生产提供技术支持ꎮ
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引言

近年来ꎬ含黑索今(ＲＤＸ)的高固体含量的改性

双基火药凭借其优良的综合性能广泛应用于诸多高

新武器领域ꎮ 改性双基火药以 ＲＤＸ 作为高能添加

剂ꎮ 该类火药初始生产工序是吸收药的制备ꎬ吸收

药中 ＲＤＸ 含量的准确度及混合的均匀度决定了最

终火药成品的质量ꎬ所以有效快速地分析吸收药混

合液中 ＲＤＸ 等组分的含量是火药连续自动化生产

的必然要求ꎮ
当前ꎬ国内改性双基火药组分分析主要使用的

方法是首先在线采样ꎬ然后进行驱水压片ꎬ再用气相

色谱、液相色谱和溶剂法等传统分析手段对火药组

分进行检测[１]ꎮ 而驱水压片是在高温下进行的ꎬ容
易发生安全事故ꎻ传统分析手段常常需要消耗大量

有机溶剂并产生有毒废料ꎻ传统方法一般耗时 ２４ ｈ
以上ꎬ无法实现对生产线的在线质量控制并及时修

正组分含量的偏差ꎬ无法满足火药连续自动化生产

的需要ꎮ 因此ꎬ急需探寻一种绿色、安全、快速的火

药组分含量在线分析技术ꎮ
近红外(ＮＩＲ)光谱技术具有不用破坏样品、不

需对样品进行预处理、快速检测以及从单一光谱能

同时测定多个组分等优势[２]ꎮ 近年来ꎬ伴随计算机

技术、仪器技术和化学计量学的迅猛发展ꎬＮＩＲ 光谱

技术已经被广泛应用于石油化工[３￣４]、 临床医

药[５￣６]、农业食品[７￣８]、生物能源[９] 等行业ꎮ 含能材

料的制造需要进行大量的组分检测工作ꎬ已经有人

尝试将 ＮＩＲ 光谱技术应用于含能材料领域ꎬ如苏鹏

飞等[１０]用 ＮＩＲ 漫反射光谱法分析了混合炸药中

ＨＭＸ 的含量ꎻ邹权等[１１] 用 ＮＩＲ 光谱分析确定了硝

胺推进剂中固体组分的含量ꎻ郭志强等[１２] 将此技术

应用于发射药成分的检测ꎬ但该技术尚不成熟ꎬ目前

还在探索阶段ꎮ
本文研究了采用 ＮＩＲ 漫反射光谱技术对吸收

药混合液中 ＲＤＸ 组分含量快速测定的方法ꎮ 样品

的光谱图可直接采集ꎮ 通过分析光谱图确定建模区

间ꎬ选出最优的光谱预处理方法ꎬ采用偏最小二乘方

法(ＰＬＳ)建立 ＲＤＸ 组分的定量校正模型ꎬ并将其用

于吸收药混合液中 ＲＤＸ 含量的快速检测ꎬ探索用该

分析技术实时监测吸收药混合液中组分含量ꎬ及时

修正火药生产过程中出现的质量问题ꎬ提高火药成

品的合格率ꎬ为火药生产过程的在线质量控制提供

技术支持ꎮ
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１　 试验部分

１. １　 试验材料及仪器

主要材料:吸收药白料(包含硝化甘油和硝化

棉)由山西某工厂提供ꎻ工业级 ＲＤＸ(粉末状)由甘

肃某公司提供ꎮ
主要仪器:德国 Ｓａｒｔｏｒｉｕｓ 公司 ＰＭＤ５１１ 型近红

外光谱仪ꎻ德国 ＩＫＡ 公司 ＲＷ２０ 型数显顶置式机械

搅拌器ꎻ瑞士梅特勒￣托利多公司 ＭＥ２０４Ｅ / ０２ 型电

子分析天平ꎮ
１. ２　 样品的制备

参照火药吸收药的配方和制造工序ꎬ用分析天

平准确称取一定质量的 ＲＤＸ 和吸收药白料ꎬｍ(药
料)︰ｍ(水) ＝ １︰５ꎬ采用水悬浮法[１３￣１４]ꎬ将 ＲＤＸ、
吸收药白料和水混合得到组分含量不同的吸收药混

合液样品ꎮ
混合液样品中 ＲＤＸ 组分质量分数范围为

５. ００５ ８％ ~ １２. ４６２ ７％ ꎬ总共配制了 ２５ 个标准样

品ꎬ选择其中 ２０ 个样品组成校正集ꎬ其余的 ５ 个样

品作为验证集样品ꎮ 表 １ 显示了校正集和验证集样

本的 ＲＤＸ 质量分数统计结果ꎮ
表 １　 火药吸收药混合液样品中 ＲＤＸ 的质量分数

Ｔａｂ. １　 Ｍａｓｓ ｆｒａｃｔｉｏｎ ｏｆ ＲＤＸ ｉｎ ｇｕｎｐｏｗｄｅｒ
ａｂｓｏｒｂｅｎｔ ｐｏｗｄｅｒ ｓａｍｐｌｅｓ

％

样品集 样品数 ω(ＲＤＸ) 􀭺ω 标准偏差

校正集 ２０ ５. ００５ ８ ~ １２. ４６２ ７ ８. ７３６ ９ ２. ３１９ ２
验证集 ５ ５. ５９１ ２ ~ １１. ５６２ ８ ８. ７０２ ３ ２. ４６９ ７

１. ３　 光谱采集

如图 １ 所示ꎬ将装有混合液样本的烧杯置于光

　 　 　
图 １　 光谱采集试验装置

Ｆｉｇ. １　 Ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｄｅｖｉｃｅ ｆｏｒ ｓｐｅｃｔｒａ ｃｏｌｌｅｃｔｉｏｎ

谱仪主机光源窗口上方ꎬ用机械搅拌器对混合液样

品进行持续搅拌(转速为 ６５０ ｒ / ｍｉｎ)ꎬ使混合液各组

分混合均匀ꎬ直接采集光谱图ꎮ 所有样品都采集 ３
次光谱ꎬ均用于建立模型ꎮ 近红外光谱仪的检测范

围为 ９０９ ~ １６７ ８ ｎｍꎬ光谱扫描次数为 ５０ 次ꎮ 图 ２
显示了纯 ＲＤＸ 和吸收药混合液样品的近红外漫反

射光谱图ꎮ

　 　
图 ２　 ＲＤＸ 和吸收药混合液样本的 ＮＩＲ 光谱

Ｆｉｇ. ２　 ＮＩＲ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ＲＤＸ ａｎｄ ａｂｓｏｒｂｅｎｔ ｐｏｗｄｅｒ ｓａｍｐｌｅｓ

２　 结果与讨论

２. １　 ＮＩＲ 光谱解析

ＮＩＲ 光谱主要反映分子中含氢基团 Ｘ—Ｈ(Ｘ 􀪅
Ｃ、Ｎ、Ｏ)的倍频和组合频的信息ꎬ该谱区背景复杂ꎬ
谱带重叠严重ꎬ吸收峰较宽泛ꎬ很难对谱峰进行准确

归属[１５]ꎮ 此外ꎬ并不是所有的波段都包含足够的有

效信息ꎬ这导致采用全谱建模一般不会获得较好的

效果ꎮ 因此要获得稳定可靠的模型ꎬ需要对分析物

和混合液样品的 ＮＩＲ 光谱进行分析ꎬ选出最优的建

模区域ꎮ
ＲＤＸ 分子中存在多个亚甲基和硝基ꎬ因此其振

动在近红外区有较强的吸收ꎮ 如图 ２ 所示ꎬＲＤＸ 的

近红外光谱有 ４ 个主要的吸收谱带ꎬ分别为 ９０８ ~
９４５ ｎｍ、１ ０９４ ~ １ ２５３ ｎｍ、１ ３６０ ~ １ ４９７ ｎｍ 和

１ ５７７ ~ １ ６７８ ｎｍꎮ
由于 Ｏ—Ｈ 键的非谐性很强ꎬ且水在吸收药体

系中比重较大ꎬ这使得吸收药混合液的近红外光谱

在 ９６９、１ １９８ ｎｍ 和 １ ４５３ ｎｍ 处出现了 ３ 个主要的

吸收峰ꎬ它们是羟基在 ９０９ ~ １ ６７８ ｎｍ 范围的特征

峰ꎬ对应于 Ｏ—Ｈ 的倍频和组合频[１６]ꎮ
从图 ２ 中可以看出ꎬＲＤＸ 的特征峰基本被水的

吸收峰所掩盖ꎬ光谱重叠严重ꎬ这使得分析目标组分

含量变得十分困难[１７]ꎮ 从 ＲＤＸ 的近红外光谱中可

以发现ꎬ谱带 １ ５７７ ~ １ ６７８ ｎｍ 没有被水的特征吸收

带所掩盖ꎬ抗干扰性强ꎬ非常适合用作建模区间ꎮ 谱

带１ ３６０ ~ １ ４９７ ｎｍ 的吸收峰虽然很强ꎬ但 １ ４５３ ｎｍ
处存在一个羟基的强峰ꎬ对 ＲＤＸ 的基团信息干扰较
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大ꎬ不适合用于建模ꎮ 谱带 １ ０９４ ~ １ ２５３ ｎｍ 的吸收

峰较强ꎬ虽然该吸收带会受到 １ １９８ ｎｍ 处羟基的肩

峰的影响ꎬ但影响可忽略ꎬ若排除这一谱区建模ꎬ获
得的外部验证结果显著变差ꎮ ９０８ ~ ９４５ ｎｍ 吸收峰

很强ꎬ在该区域存在一个水的强峰ꎬ对谱带干扰不

大ꎬ若去掉该区域后ꎬ模型的外部验证结果同样变

差ꎮ 建模时需要排除水干扰较大的谱带ꎬ选择包含

有效信息较多的谱带作为建模区间[１８]ꎮ 因此ꎬ这里

确定最佳的建模谱区为 ９０８ ~ ９４５ ｎｍ、１ ０９４ ~ １ ２５３
ｎｍ 和 １ ５７７ ~ １ ６７８ ｎｍꎮ
２. ２　 光谱的预处理

ＮＩＲ 光谱除了富含样品的结构与组成信息ꎬ还
包括了与样品无关的复杂干扰信息ꎬ比如测试条件、
仪器状态的影响ꎬ这些不利因素造成了光谱的基线

漂移ꎬ并使得它的重复性较差[１９]ꎮ 所以ꎬ建模前必

须对原始光谱进行预处理ꎬ常见的光谱预处理方法

包括谱线平滑、一阶导数、二阶导数和标准正态变量

变换(ＳＮＶ)等ꎮ
图 ３ 是原始光谱经 ４ 种方法预处理后得到的新

的光谱图ꎮ
对比原始光谱图ꎬ可以发现光谱图经过平滑处

理信噪比明显增强[２０]ꎻ经过导数处理后的近红外光

谱图消除了基线漂移和背景干扰ꎬ强化了谱带特征ꎬ
提高了分辨率[２１]ꎬ但求导后会增加噪声ꎬ二阶导数

增加得尤为明显ꎻＳＮＶ 预处理方法能够减少因粒度

不均和表面散射引起的光谱误差[２２]ꎮ 通过对不同

的光谱预处理方法进行组合、优化和检验ꎬ这里选择

ＳＮＶ ＋一阶导数 ＋ 谱线平滑这一组合对光谱进行预

处理ꎬ以提高光谱质量及模型稳定性ꎮ
２. ３　 主成分分析

在运用偏最小二乘(ＰＬＳ)模型时ꎬ确定模型所

需的主成分数是建模的关键步骤ꎮ 采用的主成分数

过少ꎬ将会丢失一些待测组分的结构信息ꎬ会导致模

型欠训练ꎬ精度不佳ꎻ采用的主成分数过多ꎬ将会引

入一些光谱噪声ꎬ会导致模型过训练ꎬ稳定性差ꎮ
最佳主成分数通常采用交互验证方法所得的预

测残差平方和 ＰＲＥＳＳ ( ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｒｅｓｉｄｕａｌ ｓｕｍ ｏｆ
ｓｑｕａｒｅｓ)来确定ꎮ

具体的做法是:对某一主因子数 Ｋꎬ从 ｎ 个校正

集样品中剔除 １ 个样品用于预测ꎬ用剩下的 ｎ￣１ 个

样品建立校正模型来预测这个样品ꎮ 重复上述过程

直到这 ｎ 个样品均被剔除过一次ꎬ即可得到该主成

分数下的 ＰＲＥＳＳ 值ꎮ 以 ＰＲＥＳＳ 值为纵轴ꎬ主成分数

为横轴作图(图 ４)ꎬ具有最小 ＰＲＥＳＳ 值的主成分数

即为校正模型的最佳主成分数[２]ꎮ

(ａ)一阶导数处理后

(ｂ)二阶导数处理后

(ｃ)谱线平滑处理后

(ｄ)ＳＮＶ 处理后

图 ３　 ４ 种方法预处理后的 ＮＩＲ 光谱图

Ｆｉｇ. ３　 ＮＩＲ Ｓｐｅｃｔｒａ ａｆｔｅｒ ｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔ
ｂｙ ｆｏｕｒ ｋｉｎｄｓ ｏｆ ｍｅｔｈｏｄｓ

　 　 通过图 ４ 可以看出ꎬＲＤＸ 校正模型的最佳主成

分数为 ４ꎮ
２. ４　 校正模型的建立和评价

本文选择 ２５ 个标准样品中的 ２０ 个样品组成校

􀅰７５􀅰２０１５ 年 １２ 月　 　 　 　 近红外漫反射光谱法快速检测火药吸收药混合液中黑索今组分含量　 周　 帅ꎬ等　 　 　 　



　 　
图 ４　 ＲＤＸ 模型中预测残差平方和与主成分数的关系

Ｆｉｇ. ４　 Ｒｅｌａｔｉｏｎｓｈｉｐ ｂｅｔｗｅｅｎ ＰＲＥＳＳ ａｎｄ
ｆａｃｔｏｒ ｎｕｍｂｅｒｓ ｉｎ ＲＤＸ ｍｏｄｅｌ

正集ꎬ采用了 ＰＬＳ 对 ＲＤＸ 建立了定量模型ꎬ其余的

５ 个样品作为预测集样品ꎮ
模型的效果可以用校正均方根误差(ＲＭＳＥＣ)、

交叉验证均方根误差(ＲＭＳＥＣＶ)、预测均方根误差

(ＲＭＳＥＰ)、决定系数(Ｒ２)和相对分析偏差 (ＲＰＤ)
评价ꎮ 当 Ｒ２ 越接近 １ 时ꎬ说明模型线性关系越好ꎬ
模型准确度越高ꎻ当 ＲＭＳＥＰ 值越小时ꎬ说明模型越

稳健可靠ꎻ当 ＲＰＤ 值大于 ３ 时说明模型的预测性能

较优ꎬ可用于定量分析ꎻ当 ＲＰＤ 值小于 ２. ５ 时ꎬ认为

模型不能进行定量预测[２１￣２２]ꎮ
图 ５ 为已建好的 ＲＤＸ 模型的回归图ꎮ 模型的

校正决定系数 Ｒ２
ｃ、交叉验证决定系数 Ｒ２

ｃｖ、外部验证

决定系数 Ｒ２
ｐ 分别为 ０. ９８３ ３、０. ９８７ ９ 和 ０. ９９３ ４ꎬ表

明模型预测准确度较高ꎻＲＭＳＥＣ、ＲＭＳＥＣＶ、ＲＭＳＥＰ
值分别为 ０. ２８６ ９、０. ２４２ ０ 和 ０. ２１２ ７ꎬＲＰＤ 值为

９. ５８３ ４ > ３ꎬ说明模型比较可靠ꎮ

图 ５　 ＲＤＸ 模型的回归图

Ｆｉｇ. ５　 Ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ ｄｉａｇｒａｍ ｏｆ ＲＤＸ ｍｏｄｅｌ

２. ５ 校正模型的外部验证

利用该定量模型对验证集样品进行检测ꎬ具体

预测结果如表 ２ 所示ꎮ 由表 ２ 可知ꎬ预测相对误差

为 ０. ５６６ １ ％ ꎬ预测准确度较高ꎮ 验证集样品的多

次预测结果均接近真实值ꎬ说明模型的重复性和稳

定性较好ꎬ模型可靠ꎮ 从采集光谱到运用模型获得

预测结果ꎬ这个过程花费时间小于 ２５ ｓꎬ能够满足快

速检测要求ꎮ
表 ２　 验证集样品预测结果

Ｔａｂ. ２　 Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ ｓａｍｐｌｅｓ
％

序号 真实值 检测值 误差 相对误差

１＃ ５. ５９１ ２ ５. ６３２ ９ ０. ０４１ ７ ０. ７４５ ８
２＃ ６. ８０６ ８ ６. ８４９ ３ ０. ０８７ ５ ０. ６２４ ４
３＃ ９. ２０９ ４ ９. ２６６ ２ ０. ０３６ ８ ０. ３９９ ６
４＃ １０. ３４１ ５ １０. ２８０ ７ － ０. ０６０ ８ － ０. ５８７ ９
５＃ １１. ５６２ ８ １１. ５０７ ９ － ０. ０５４ ９ － ０. ４７４ ８

平均值 ８. ７０２ ３ ８. ７０７ ４ ０. ０５６ ３ ０. ５６６ １
　 注:预测值为 ３ 次预测的平均值ꎬ误差的平均值按其绝对

值计算ꎮ

３　 结论

　 　 采用 ＮＩＲ 漫反射光谱技术对吸收药混合液中

ＲＤＸ 组分的质量分数进行了快速检测ꎬ并得到如下

结论:
１)通过对 ＲＤＸ 和样本的 ＮＩＲ 漫反射光谱图进

行分析ꎬ确定了吸收药中 ＲＤＸ 的最佳建模谱区为

９０８ ~ ９４５ ｎｍ、 １ ０９４ ~ １ ２５３ ｎｍ 和 １ ５７７ ~ １ ６７８
ｎｍꎬ建模区间包含丰富的有效信息和背景信息ꎬ模
型稳健可靠ꎮ 使用交互验证的方法确定了最佳主成

分数是 ４ꎮ
２)模型的交叉验证均方根误差 ＲＭＳＥＣＶꎬ预测

均方根误差 ＲＭＳＥＰ 分别为 ０. ２４２ ０ 和 ０. ２１２ ７ꎬ校
正决定系数 Ｒ２

ｃ 为 ０. ９８３ ３ꎬ说明模型的准确性和预

测性能较好ꎬ模型比较稳定可靠ꎮ
３) 外 部 验 证 结 果 显 示ꎬ 预 测 相 对 误 差 为

０. ５６６ １％ ꎬ预测准确度较高ꎮ 整个分析过程小于 ２５
ｓꎬ能够满足快速检测要求ꎬ可为改性双基火药生产

过程的在线质量控制提供技术支持ꎮ
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Ａｒｍａｍｅｎｔａｒｉｉꎬ２０１４ꎬ ３５(７): ９７７￣９８１.

[１４]　 尹作柱ꎬ 邓国栋ꎬ 朱陈森ꎬ 等. 火药吸收药中硝化棉

含量快速检测方法[Ｊ]. 火炸药学报ꎬ ２０１４ꎬ ３７(６):
７９￣８２.
ＹＩＮ Ｚ ＺꎬＤＥＮＧ Ｇ ＤꎬＺＨＵ Ｃ Ｓꎬｅｔ ａｌ. Ａ ｒａｐｉｄ ｄｅｔｅｃｔｉｏｎ
ｍｅｔｈｏｄ ｏｆ ｔｈｅ ｎｃ ｃｏｎｔｅｎｔ ｉｎ ｇｕｎｐｏｗｄｅｒ ｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅ[Ｊ].
Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ＆ Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓꎬ２０１４ꎬ３７
(６):７９￣８２.

[１５]　 严衍禄ꎬ 赵龙莲ꎬ 韩东海ꎬ 等. 近红外光谱分析基础

与应用[Ｍ]. 北京: 中国轻工业出版社ꎬ ２００５.
[１６]　 严衍禄ꎬ 陈斌ꎬ 朱大洲. 近红外光谱分析的原理、技

术与应用[Ｍ]. 北京: 中国轻工业出版社ꎬ ２０１３.
ＹＡＮ Ｙ ＬꎬＣＨＥＮ ＢꎬＺＨＵ Ｄ Ｚ. Ｎｅａｒ ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｏｓ￣
ｃｏｐｙ—ｐｒｉｎｃｉｐｌｅｓꎬ ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｉｅｓ ａｎｄ ａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ [ Ｍ].
Ｂｅｉｊｉｎｇ:Ｃｈｉｎａ Ｌｉｇｈｔ Ｉｎｄｕｓｔｒｙ Ｐｒｅｓｓꎬ ２０１３.

[１７]　 ＺＯＵ Ｑꎬ ＤＥＮＧ Ｇ Ｄꎬ ＧＵＯ Ｘ Ｄꎬ ｅｔ ａｌ. Ａ ｇｒｅｅｎ ａｎａｌｙｔｉ￣
ｃａｌ ｔｏｏｌ ｆｏｒ ｉｎ￣ｐｒｏｃｅｓｓ ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ ｏｆ ＲＤＸ ｃｏｎｔｅｎｔ ｏｆ
ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔ ｕｓｉｎｇ ｔｈｅ ＮＩＲ ｓｙｓｔｅｍ[ Ｊ]. ＡＣＳ Ｓｕｓｔａｉｎａｂｌｅ
Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ ＆ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇꎬ ２０１３ꎬ １(１２): １５０６￣１５１０.

[１８]　 ＪＩＮ Ｙꎬ ＷＵ Ｚ ＺꎬＬＩＵ Ｘ Ｓꎬ ｅｔ ａｌ. Ｎｅａｒ ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｏｓ￣
ｃｏｐｙ ｉｎ ｃｏｍｂｉｎａｔｉｏｎ ｗｉｔｈ ｃｈｅｍｏｍｅｔｒｉｃｓ ａｓ ａ ｐｒｏｃｅｓｓ
ａｎａｌｙｔｉｃａｌ ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ (ＰＡＴ) ｔｏｏｌ ｆｏｒ ｏｎ￣ｌｉｎｅ ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅ
ｍｏｎｉｔｏｒｉｎｇ ｏｆ ａｌｃｏｈｏｌ ｐｒｅｃｉｐｉｔａｔｉｏｎ [ Ｊ ]. Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ
Ｐｈａｒｍａｃｅｕｔｉｃａｌａｎｄ Ｂｉｏｍｅｄｉｃａｌ Ａｎａｌｙｓｉｓꎬ ２０１３ꎬ ７７:３２￣
３９.

[１９]　 ＲＩＮＮＡ Ａꎬ ＶＡＮ ＤＥＮ ＢＥＲＧ Ｆꎬ ＥＮＧＥＬＳＥＮ Ｓ Ｂ. Ｒｅ￣
ｖｉｅｗ ｏｆ ｔｈｅ ｍｏｓｔ ｃｏｍｍｏｎ ｐｒｅ￣ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ ｔｅｃｈｎｉｑｕｅｓ ｆｏｒ
ｎｅａｒ￣ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒａ [ Ｊ]. ＴｒＡＣ Ｔｒｅｎｄｓ ｉｎ Ａｎａｌｙｔｉｃａｌ
Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙꎬ ２００９ꎬ ２８(１０): １２０１￣１２２２.

[２０]　 ＷＩＬＬＩＡＭＳ Ｐ Ｃꎬ ＳＯＢＥＲＩＮＧ Ｄ Ｃ. Ｈｏｗ ｄｏ ｗｅ ｄｏ ｉｔ: ａ
ｂｒｉｅｆ ｓｕｍｍａｒｙ ｏｆ ｔｈｅ ｍｅｔｈｏｄｓ ｗｅ ｕｓｅ ｉｎ ｄｅｖｅｌｏｐｉｎｇ ｎｅａｒ
ｉｎｆｒａｒｅｄ ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓ [ Ｊ]. Ｎｅａｒ Ｉｎｆｒａｒｅｄ Ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ:
Ｔｈｅ Ｆｕｔｕｒｅ Ｗａｖｅｓꎬ １９９６: １８５￣１８８

[２１]　 ＬＩ Ｊ Ｙꎬ ＣＨＵ Ｘ Ｌꎬ ＴＩＡＮ Ｓ Ｂ. Ｒｅｓｅａｒｃｈ ｏｎ ｄｅｔｅｒｍｉｎａ￣
ｔｉｏｎ ｏｆ ｔｏｔａｌ ａｃｉｄ ｎｕｍｂｅｒ ｏｆ ｐｅｔｒｏｌｅｕｍ ｕｓｉｎｇ ｍｉｄ￣ｉｎｆｒａｒｅｄ

􀅰９５􀅰２０１５ 年 １２ 月　 　 　 　 近红外漫反射光谱法快速检测火药吸收药混合液中黑索今组分含量　 周　 帅ꎬ等　 　 　 　



ａｔｔｅｎｕａｔｅｄ ｔｏｔａｌ ｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ [ Ｊ ]. Ｅｎｅｒｇｙ
Ｆｕｅｌｓꎬ ２０１２ꎬ ２６(９): ５６３３￣５６３７.

[２２]　 蒋忠亮ꎬ 张皋ꎬ 苏鹏飞ꎬ 等. ＨＭＸ 含量实时检测

ＮＩＲＳ 模型的建立与优化[Ｊ]. 火炸药学报ꎬ ２０１４ꎬ ３７
(１):６６￣６９.

ＪＩＡＮＧ Ｚ ＬꎬＺＨＡＮＧ ＧꎬＳＵ Ｐ Ｆꎬ ｅｔ ａｌ. Ｅｓｔａｂｌｉｓｈｍｅｎｔ
ａｎｄ ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ ｏｆ ＮＩＲＳ ｍｏｄｅｌ ｆｏｒ ｒｅａｌ￣ｔｉｍｅ ｄｅｔｅｃｔｉｏｎ ｏｆ
ＨＭＸ ｃｏｎｔｅｎｔ [ Ｊ]. Ｃｈｉｎｅｓｅ Ｊｏｕｒｎａｌ ｏｆ Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ＆
Ｐｒｏｐｅｌｌａｎｔｓꎬ ２０１４ꎬ ３７(１):６６￣６９.

Ｆａｓｔ Ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ ｏｆ ＲＤＸ Ｃｏｎｔｅｎｔ ｉｎ Ｇｕｎｐｏｗｄｅｒ Ａｂｓｏｒｂｅｎｔ Ｐｏｗｄｅｒ
ｂｙ Ｎｅａｒ Ｉｎｆｒａｒｅｄ Ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ Ｔｅｃｈｎｉｑｕｅ

ＺＨＯＵ Ｓｈｕａｉ①ꎬ ＤＥＮＧ Ｇｕｏｄｏｎｇ①ꎬ ＬＩ Ｄａｙｏｎｇ②ꎬ ＬＵ Ｌｅｉｍｉｎｇ①

①Ｎａｔｉｏｎａｌ Ｓｐｅｃｉａｌ Ｓｕｐｅｒｆｉｎｅ Ｐｏｗｄｅｒ Ｅｎｇｉｎｅｅｒｉｎｇ Ｃｅｎｔｅｒꎬ Ｎａｎｊｉｎｇ Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ ｏｆ
Ｓｃｉｅｎｃｅ ａｎｄ Ｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ(Ｊｉａｎｇｓｕ Ｎａｎｊｉｎｇꎬ２１００９４)

②Ｌｉａｏｎｉｎｇ Ｑｉｎｇｙａｎｇ Ｃｈｅｍｉｃａｌ Ｉｎｄｕｓｔｒｙ Ｃｏｒｐｏｒａｔｉｏｎ (Ｌｉａｏｎｉｎｇ Ｌｉａｏｙａｎｇꎬ １１１００２)

[ＡＢＳＴＲＡＣＴ]　 Ｉｎ ｔｈｉｓ ｓｔｕｄｙꎬ ｎｅａｒ ｉｎｆｒａｒｅｄ (ＮＩＲ) ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ ｗａｓ ｕｓｅｄ ｔｏ ｄｅｔｅｒｍｉｎｅ ｔｈｅ ｃｙｃｌｏｔｒｉｍｅｔｈｙｌｅｎｅ ｔｒｉｎｉｔｒａｍｉｎｅ
(ＲＤＸ) ｃｏｎｔｅｎｔ ｉｎ ｇｕｎｐｏｗｄｅｒ ａｂｓｏｒｂｅｎｔ ｐｏｗｄｅｒ. Ｔｈｅ ｂｅａｋｅｒ ｆｉｌｌｅｄ ｗｉｔｈ ｍｉｘｅｄ ｌｉｑｕｏｒ ｓａｍｐｌｅｓ ｗａｓ ｐｌａｃｅｄ ａｂｏｖｅ ｔｈｅ ｗｉｎｄｏｗ
ｏｆ ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｅｒ ｌｉｇｈｔ ｓｏｕｒｃｅ ｔｏ ｄｉｒｅｃｔｌｙ ｒｅｃｏｒｄ ｔｈｅ ｓｐｅｃｔｒａ. Ｔｈｒｅｅ ｏｐｔｉｍｕｍ ｓｐｅｃｔｒａｌ ｉｎｔｅｒｖａｌｓꎬ ｉｎｃｌｕｄｉｎｇ ９０８￣９４５ ｎｍꎬ １０９４￣
１２５３ ｎｍ ａｎｄ １５７７￣１６７８ ｎｍꎬ ｗｅｒｅ ｃｈｏｓｅｎ ｔｏ ｃｏｎｓｔｒｕｃｔ ｔｈｅ ｍｏｄｅｌ ｂｙ ｔｈｅ ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ ＮＩＲ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ｐｕｒｅ ｓｏｌｉｄ ＲＤＸ ａｎｄ ｓａｍ￣
ｐｌｅｓ. Ｔｈｒｏｕｇｈ ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｓｐｅｃｔｒａｌ ｐｒｅｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ ｍｅｔｈｏｄꎬ ｔｈｅ ｏｐｔｉｍｕｍ ｐｒｅｔｒｅａｔｍｅｎｔ ｍｅｔｈｏｄ ｏｆ ＳＮＶ ＋ １ｓｔ ＋
ｓｍｏｏｔｈ ｗａｓ ｓｅｌｅｃｔｅｄ. Ａ ｑｕａｎｔｉｔａｔｉｖｅ ｃｈｅｍｏｍｅｔｒｉｃｓ ｍｏｄｅｌ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｔｈｅ ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃ ｓｐｅｃｔｒａｌ ｒｅｇｉｏｎｓ ｏｆ ＲＤＸ ｗａｓ ｅｓｔａｂ￣
ｌｉｓｈｅｄ ｕｓｉｎｇ ｔｈｅ ｐａｒｔｉａｌ ｌｅａｓｔ ｓｑｕａｒｅｓ (ＰＬＳ). Ｔｈｅ ｒｅｓｕｌｔｓ ｓｈｏｗ ｔｈａｔ ｔｈｅ ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ (Ｒ２

ｃｖ) ｏｆ ｃｒｏｓｓ￣ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ ｉｓ
０. ９８７ ９ꎬ ｔｈｅ ｒｏｏｔ ｍｅａｎ ｓｑｕａｒｅ ｅｒｒｏｒ ｏｆ ｃｒｏｓｓ￣ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ (ＲＭＳＥＣＶ) ｉｓ ０. ２４２ ０ꎬ ａｎｄ ｔｈｅ ｒｏｏｔ ｍｅａｎ ｓｑｕａｒｅ ｅｒｒｏｒ ｏｆ ｐｒｅｄｉｃａ￣
ｔｉｏｎ (ＲＭＳＥＰ) ｉｓ ０. ２１２ ７. Ｉｎ ａｄｄｉｔｉｏｎꎬ ｔｈｅ ａｖｅｒａｇｅ ｒｅｌａｔｉｖｅ ｅｒｒｏｒ ｏｆ ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ ｉｓ ０. ５６６ １％ ꎬ ａｎｄ ｔｈｅ ｔｉｍｅ ｆｏｒ ｄｅｔｅｒｍｉｎａ￣
ｔｉｏｎ ｉｓ ｌｅｓｓ ｔｈａｎ ２５ ｓｅｃｏｎｄｓ. Ｉｎ ｃｏｎｃｌｕｓｉｏｎꎬ ｔｈｅ ａｎａｌｙｓｉｓ ｍｅｔｈｏｄ ｃａｎ ｐｒｏｖｉｄｅ ｔｅｃｈｎｉｃａｌ ｓｕｐｐｏｒｔ ｆｏｒ ｃｏｎｔｉｎｕｏｕｓ ａｎｄ ａｕｔｏｍａｔｉｃ
ｐｒｏｄｕｃｔｉｏｎ ｏｆ ｇｕｎｐｏｗｄｅｒ.
[ＫＥＹ ＷＯＲＤＳ]　 ａｎａｌｙｔｉｃａｌ ｃｈｅｍｉｓｔｒｙꎻ ｎｅａｒ ｉｎｆｒａｒｅｄ ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙꎻ ｆａｓｔ ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎꎻ ｇｕｎｐｏｗｄｅｒ ａｂｓｏｒｂｅｎｔ ｐｏｗｄｅｒꎻ ｃｙ￣
ｃｌｏｔｒｉｍｅｔｈｙｌｅｎｅ ｔｒｉｎｉｔｒａｍｉｎｅ
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Ｓｉｍｐｌｉｆｉｅｄ Ｓｈｏｃｋ Ｗａｖｅ Ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ Ｔｅｓｔ Ｍｅｔｈｏｄ ｏｆ Ｂｏｏｓｔｅｒ Ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ

ＹＡＮ Ｊｉａｊｉａ①ꎬ ＷＡＮＧ Ｊｉａｎｌｉｎｇ①ꎬ ＺＨＡＮＧ Ｚｈｅ②ꎬ ＬＩ Ｈｏｎｇｂｉｎ①ꎬ ＹＡＮＧ Ｆｅｉ①

①Ｘｉ􀆳ａｎ Ｍｏｄｅｒｎ Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ Ｒｅｓｅａｒｃｈ Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ(Ｓｈａａｎｘｉ Ｘｉ􀆳ａｎꎬ ７１００６５)
②Ｃｈｉｎａ Ｎｏｒｔｈ Ｃｈｅｍｉｃａｌ Ｉｎｄｕｓｔｒｉｅｓ Ｇｒｏｕｐ Ｃｏ. ꎬ Ｌｔｄ. (Ｂｅｉｊｉｎｇꎬ １０００８３)

[ＡＢＳＴＲＡＣＴ]　 Ａ ｎｅｗ ｔｙｐｅ ｏｆ ｓｍａｌｌ ｓｃａｌｅ ｇａｐ ｔｅｓｔ ｍｅｔｈｏｄ (ＳＳＧＴ)ꎬ ｉｎ ｗｈｉｃｈ ＲＤＸ ｗａｓ ｓｕｂｓｔｉｔｕｔｅｄｂｙ Ａ￣ＩＸ￣Ｉ [ｍ(ＲＤＸ)
︰ｍ(ｉｎｓｅｎｓｉｔｉｖｅ ａｇｅｎｔ) ＝ ９５︰５]ａｓ ｄｏｎｏｒ ｃａｓｔｓꎬ ｗａｓｉｎｔｒｏｄｕｃｅｄ ｔｏ ｓｔｕｄｙ ｔｈｅｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ ｏｆ ｓｈｏｃｋ ｗａｖｅ. Ｔｈｅ ｅｘｐｌｏｓｉｏｎ ｅｎｅｒｇｙ
ｏｕｔｐｕｔ ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ ｏｆ ｄｏｎｏｒ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ｗａｓ ｔｅｓｔｅｄ ｂｙ ａ ｇｒｏｕｐ ｏｆ ｎｏｎｅ ｇａｐ ｔｅｓｔｓ. Ｒｅｓｕｌｔ ｓｈｏｗｓ ｔｈａｔ ｔｈｅ ａｖｅｒａｇｅ ｍａｓｓ ｏｆ ｄｏｎｏｒ
ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ｉｓ １ １９５. ５ ｍｇꎬ ａｎｄ ｔｈｅ ｒｅｌａｔｉｖｅｌｙ ｅｒｒｏｒ ｉｓ ０. ４９５％ ꎻ ｔｈｅ ａｖｅｒａｇｅ ｐｉｔｔｉｎｇ ｄｅｐｔｈ ｏｆ ｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｓｌａｂ ｉｓ １. ７６９ｍｍꎬ
ａｎｄ ｒｅｌａｔｉｖｅｌｙ ｅｒｒｏｒ ｉｓ ０. ９６％ . Ｉｔ ｉｎｄｉｃａｔｅｓ ｔｈａｔ ｄｏｎｏｒ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅ ｈａｓ ａ ｇｏｏｄ ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ. Ｔｈｉｓ ｍｅｔｈｏｄ ｗａｓ ｕｓｅｄ ｔｏ ｓｔｕｄｙ ｔｈｅ
ｓｈｏｃｋ ｗａｖｅ ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ ｏｆ ＪＨ￣１４ ｂｅｆｏｒｅ ｏｒ ａｆｔｅｒ ａｇｉｎｇ ｔｅｓｔｓａｔｈｉｇｈ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ. Ｉｔ ｓｈｏｗｓ ｔｈａｔ ｔｈｅ ａｇｅｄ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓ ｔｅｎｄ ｔｏ ｈａｖｅ
ｈｉｇｈｅｒ ｓｈｏｃｋ ｗａｖｅ ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙꎬ ａｎｄ ｔｈｅ ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ ｉｎｃｒｅａｓｅｓ ｗｉｔｈ ｔｈｅ ｉｎｃｒｅａｓｅ ｏｆ ａｇｅ ｔｉｍｅ ｏｆ ａｃｃｅｐｔｅｒｓ.
[ＫＥＹ ＷＯＲＤＳ]　 ｅｘｐｌｏｓｉｏｎ ｍｅｃｈａｎｉｃｓꎻｓａｆｅｔｙ ｐｅｒｆｏｒｍａｎｃｅ ｏｆ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅｓꎻ ｂｏｏｓｔｅｒ ｅｘｐｌｏｓｉｖｅꎻｓｈｏｃｋ ｗａｖｅ ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙꎻＳＳＧＴ
ｓｍａｌｌ ｇａｐ ｔｅｓｔ
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