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秸秆和煤混燃物中秸秆含量近红外光谱测定

贺　城　杨增玲　黄光群　廖　娜　韩鲁佳
（中国农业大学工学院，北京 １０００８３）

　　【摘要】　实现秸秆和煤混燃物中秸秆含量快速检测对制定生物质混燃发电补贴方法具有重要意义。收集我

国不同地区、不同品种秸秆样品 ８１个，煤样品 ９个，样品粉碎后，按不同秸秆质量分数（１％ ～３０％）制备样品 ９０

个，其中 ６０个为校正集，３０个为独立验证集。用傅里叶变换近红外光谱仪进行光谱扫描，分别采用间隔偏最小二

乘法（ｉＰＬＳ）和遗传算法（ＧＡ）进行波长选择，用偏最小二乘法（ＰＬＳ）建立定量分析模型。研究结果表明，采用

ＧＡ ＰＬＳ方法，最优模型建模数据点从 ３００１个减少到 ３３个，独立验证集决定系数为 ０８９，预测标准差为 ２８７％，

相对分析误差为 ３０６。近红外光谱技术结合 ＧＡ ＰＬＳ建模用于快速检测秸秆和煤混燃物中秸秆含量具有可行

性。
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　　引言

秸秆和煤混合燃烧用于发电，以秸秆替代一部

分化石能源，对减少温室气体排放和减轻环境污染

具有重要意义
［１］
。研究表明，当生物质占总燃料的

能量比例低于 ２０％（秸秆作为生物质燃料时，质量
比例约低于 ３０％）时，一般不需要改变现有电厂的
任何设备就可以实现生物质混燃发电

［２］
，因此，在



现阶段秸秆和煤混燃发电是一种低成本、低风险、操

作性很强的可再生能源利用方案。但是，由于当前

没有混燃物中生物质含量检测方法，无法制定生物

质混燃发电补贴标准，限制了合理有效的生物质混

燃激励政策的出台。

在煤和生物质识别技术中，目前主要研究方法

有图像识别方法、γ射线分析法、烟气含量分析法［３］

和光谱分析法等。其中图像识别难以实现定量检

测；γ射线具有辐射性；烟气含量分析作为一种监测
手段，不具备独立检测能力；而光谱分析能够反映物

质的组成、结构和理化特性，是一种快速、无损和清

洁的检测方法，且能够实现定量检测。

应用近红外光谱技术（ＮＩＲＳ）分析秸秆的燃料
特性和煤特性已经有诸多报道

［４～９］
，目前尚未见利

用 ＮＩＲＳ快速定量分析秸秆和煤混燃物中秸秆含量
的相关研究。

本文旨在探索在一定的样品预处理条件下，在

煤中掺入不同质量分数（１％ ～３０％）的秸秆，用
ＮＩＲＳ建立秸秆和煤混燃物中秸秆含量快速定量分
析模型的可行性，以期发展生物质混燃快速检测生

物质含量的新方法，为开发混燃物中生物质含量检

测仪器提供理论支持。

１　材料与方法

１１　样品收集与制备
采集来自北京、天津、山东、山西、陕西、湖北、河

南等不同地区、不同品种的小麦秸秆样品 ８１个，风
干后去穗、去叶、清除杂质。所有小麦秸秆样品均用

刀式样品磨（ＦＯＳＳＫｎｉｆｅｔｅｃ１０９５型，瑞典）粉碎 １０ｓ
（转速为２００００ｒ／ｍｉｎ），调整粉碎室样品位置后继
续粉碎１０ｓ，装入样品杯中，置于干燥阴凉处保存。
采集来自陕西、内蒙古、山西等不同地区９处煤矿的
煤样品９个，均用中草药万能粉碎机（ＦＷ１３５型，中
国天津）粉碎２０ｓ（转速为 ２４０００ｒ／ｍｉｎ），装入样品
杯中，置于干燥阴凉处保存。秸秆和煤样品的粒度

均小于５ｍｍ。
用粉碎后的小麦秸秆和煤制备混燃物样品，用

电子分析天平（精度为００００１ｇ）称量，每个样品质
量为（２０±００１７）ｇ，采用随机组合在煤粉中掺入不
同质量分数（１％ ～３０％）的秸秆粉，间隔为 １％，随
后置于震荡混匀器（ＨｅｉｄｏｌｐｈＲＥＡＸ２０／８型，德国）
中混合２ｈ（转速为１０ｒ／ｍｉｎ），共得到９０个样品。

以煤粉中掺入的秸秆粉质量分数作为试验样品

的真实值。９０个样品中 ６０个为校正集，３０个为验
证集。校正集中使用 ６０个秸秆样品各 １次，使用
９个煤样品各 ６～７次，秸秆质量分数区间为１％ ～

３０％，秸秆质量分数标准差为 ８７３％；验证集中使
用另外２１个秸秆样品各１次，并随机使用９个校正
集中的秸秆样品各 １次，９个煤样品各使用 ３～４
次，秸秆质量分数区间为 １％ ～３０％，秸秆质量分数
标准差为８８０％。
１２　光谱采集仪器和方法

用带有积分球附件的傅里叶变换近红外光谱仪

（ＰｅｒｋｉｎＥｌｍｅｒＳｐｅｃｔｒｕｍ４００，美国）采集 ９０个样品的
漫反射光谱，检测器为 ＩｎＧａＡｓ。光谱扫描参数设置
为：光谱采集范围 １００００～４０００ｃｍ－１

，分辨率

８ｃｍ－１
，扫描３２次取平均值，旋转式样品池，外置聚

四氟乙烯作为参比。样品重复装样扫描 ３次，取 ３
次扫描光谱的平均值作为样本的原始光谱。

１３　化学计量学方法
在波长选择前，对原始光谱分别采用平滑、一阶

导、二阶导、散射校正（ＭＳＣ）、中心化及其组合方法
进行光谱预处理，选择样本全部光谱区间，用偏最小

二乘法（ＰＬＳ）建立定量分析模型，由交互验证决定
系数（Ｒ２ｃｖ）最大和交互验证标准差（ＳＥＣＶ）最小来决
定光谱预处理方法。用间隔偏最小二乘法（ｉＰＬＳ）
和遗传算法（ＧＡ）进行波长选择，并评价这两种算法
对于本研究的适用性。采用 ＰＬＳ建立秸秆含量定
量分析模型。

根据校正集决定系数 （Ｒ２ｃ）和预测标准差

（ＳＥＰ）确定最优模型［１０］
，并使用验证集的相对分析

误差 ＲＰＤ（ＳＤ／ＳＥＰ）对模型进行进一步评价。若
ＲＰＤ大于等于３，说明校正模型效果良好，可以用于
实际检测；若 ＲＰＤ大于 ２５、小于 ３，说明模型用于
定量分析可行，但预测精度有待于进一步提高；如果

ＲＰＤ小于等于 ２５，说明模型难以进行定量分
析

［１１］
。

本文 中 ｉＰＬＳ和 ＧＡ 算 法 在 ＭａｔｌａｂＲ２００８ａ
（Ｍａｔｈｗｏｒｋｓ，美国）平台中实现，其中 ｉＰＬＳ使用
ＰＬＳｔｏｏｌｂｏｘＶ５５１软件（Ｅｉｇｅｎｖｅｃｔｏｒ，美国），ＧＡ使
用 ＲｉｃｃａｒｄｏＬｅａｒｄｉ编写的 ＧＡｔｏｏｌｂｏｘ软件［１２］

。建模

和预测计算在 ＵｎｓｃｒａｍｂｌｅｒＶ９１软件（Ｃａｍｏ，挪威）
上实现。

２　结果与讨论

２１　样本代表性分析
对９０个样本的光谱进行主成分分析，前２个主

成分可表达９９％的变量信息，其中第 １主成分可表
达９４％的变量信息，第 ２主成分可表达 ５％的变量
信息，样本主成分得分分布比较均匀，说明样本具有

一定的代表性。以２倍杠杆值和３倍学生残差为阈
值进行异常样本剔除，表明本研究无异常样本。
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２２　波长选择方法
多次计算结果表明，光谱经中心化预处理后，

用 ＰＬＳ建立定量分析模型的 Ｒ２ｃｖ和 ＳＥＣＶ均优于其
他光谱预处理后的模型，因此在波长选择计算时使

用中心化预处理方法。

采用全部波长区间的 ３００１个变量，光谱经过
中心化预处理，采用 ＰＬＳ建立定量分析模型的结果
为：使用 ６个主成分，Ｒ２ｃ为 ０９３，ＳＥＣ为 ２３１％，

Ｒ２ｖ为０８９，ＳＥＰ为２９７％，ＲＰＤ为２９６，说明模型用
于定量分析可行，但预测精度有待于进一步提高。

此外建模数据较多，需要进行波长选择，以适宜开发

快速检测设备的需要。

２２１　ｉＰＬＳ方法
用 ｉＰＬＳ方法，变量间隔分别采用 １０、５０、７５和

１００进行计算，结果见表 １。当变量间隔为 ５０时结
果最优，Ｒ２ｃ为 ０８９，ＳＥＰ为 ３２０％，ＲＰＤ值为 ２８１，
使用 的 变 量 数 为 ２００个，模 型 变 量 数 减 少 了
９３３３％。所建模型中有 ３个模型的 ＲＰＤ值在 ２５
和３０之间，说明模型用于定量分析可行，但预测精
度有待进一步提高。图 １阴影部分为变量间隔为
５０时波长选择结果。

表 １　ｉＰＬＳ波长选择结果

Ｔａｂ．１　ＲｅｓｕｌｔｓｏｆｉＰＬＳｆｏｒｓｐｅｃｔｒａｌｒｅｇｉｏｎｓｓｅｌｅｃｔｉｏｎ

变量间隔 初始变量数 ｉＰＬＳ选择变量数 ＰＣ Ｒ２ｃ ＳＥＣ／％ Ｒ２ｖ ＳＥＰ／％ ＲＰＤ

１０ ３００１ １００ ６ ０８８ ３０２ ０８５ ３３８ ２６６

５０ ３００１ ２００ ６ ０８９ ２８４ ０８７ ３２０ ２８１

７５ ３００１ ３００ ６ ０９４ ２１６ ０８３ ３６９ ２４３

１００ ３００１ ４００ ６ ０８６ ３３０ ０８７ ３２４ ２７７

图 １　ｉＰＬＳ光谱选择结果

Ｆｉｇ．１　ＳｐｅｃｔｒａｌｒｅｇｉｏｎｓｅｌｅｃｔｉｏｎｂｙｉＰＬＳ
　
２２２　ＧＡ方法

遗传算法具体参数设置为：初始种群大小为

３０，变异概率为 ００１，交叉概率为 ０５，最大主成分
为１５，运行次数为 １００次，目标函数为交互验证均
方根误差（ＲＭＳＥＣＶ）。由于 ＧＡ主要为随机算法，
每次计算结果不一定完全相同，为了获得较优的计

　　

算结果，用 ＧＡ计算 ５次，每次计算结束后可以得到
解释全变量信息百分数最大的变量集，此后用 Ｆ检
验（ｐ＜０１）从变量集中筛选出与之不显著的变量，
计算结果如表２所示。从结果可以看出，第 ２次计
算选择的 ３３个变量建模效果最优，Ｒ２ｃ为 ０８９，ＳＥＰ
为 ２８７％，ＲＰＤ 为 ３０６，模 型 变 量 数 减 少 了
９８９０％，ＳＥＰ／ＳＥＣ为 ０９９，模型稳定性很好，说明
校正模型良好，可用于实际检测。其余计算结果的

ＲＰＤ值均在２５和 ３０之间，说明模型用于定量分
析可行，但预测精度有待于进一步提高。图 ２阴影
部分为第 ２次计算 Ｆ检验中 ３３个变量的波长选择
结果，该模型的验证集真值和预测值的相关关系如

图３所示。验证集 ＳＥＰ为２８７％，所以当模型检测
出样品中秸秆含量大于或等于 ５７４％（２倍 ＳＥＰ）
时，可以确定样品中含有秸秆（置信度为９５％）。

表 ２　ＧＡ波长选择结果

Ｔａｂ．２　ＲｅｓｕｌｔｓｏｆＧＡｆｏｒｓｐｅｃｔｒａｌｒｅｇｉｏｎｓｓｅｌｅｃｔｉｏｎ

计算

序号

变量

选择法

初始

变量数

ＧＡ选择

变量数
ＰＣ

解释变量

百分数／％
Ｒ２ｃ ＳＥＣ／％ Ｒ２ｖ ＳＥＰ／％ ＲＰＤ

１
Ｍａｘ．ＣＶ ３００１ ７０ ６ ９７２１ ０９０ ２７５ ０８５ ３４２ ２５７
Ｆ检验 ３００１ ７ ４ ９６５７ ０８８ ３１８ ０８５ ３４６ ２５４

２
Ｍａｘ．ＣＶ ３００１ １２２ ７ ９７４９ ０９３ ２２９ ０８６ ３２８ ２６８
Ｆ检验 ３００１ ３３ ５ ９６８６ ０８９ ２９１ ０８９ ２８７ ３０６

３
Ｍａｘ．ＣＶ ３００１ ９０ ７ ９７２４ ０９４ ２１６ ０８２ ３７１ ２３７
Ｆ检验 ３００１ １７ ５ ９６２７ ０８８ ３０８ ０８８ ３１１ ２８５

４
Ｍａｘ．ＣＶ ３００１ ３０ ５ ９６９３ ０８９ ２９０ ０８７ ３１８ ２７６
Ｆ检验 ３００１ １４ ５ ９６７５ ０８８ ３００ ０８５ ３４３ ２５７

５
Ｍａｘ．ＣＶ ３００１ １６６ ７ ９７５７ ０９４ ２０９ ０８６ ３３１ ２６６
Ｆ检验 ３００１ ２５ ６ ９６８２ ０９０ ２７７ ０８６ ３２８ ２６８

　　Ｍａｘ．ＣＶ为最大的解释变量百分数。
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图 ２　ＧＡ光谱选择结果

Ｆｉｇ．２　ＲｅｓｕｌｔｓｏｆｓｐｅｃｔｒａｌｒｅｇｉｏｎｓｅｌｅｃｔｉｏｎｂｙＧＡ
　

图 ３　定标模型的验证结果

Ｆｉｇ．３　Ｖａｌｉｄａｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｏｆｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｅｑｕａｔｉｏｎ
　

　　用 ｉＰＬＳ和 ＧＡ进行波长选择都能达到较好的
效果，但 ｉＰＬＳ选择了更多的变量。ｉＰＬＳ在设置变量
间隔时，若间隔太小，会使计算结果过于复杂；若间

隔太大，则会遗漏细节信息，且间隔可能因为含有少

量与待测指标相关性很大的变量而被选择，但同时

也把较多的与待测指标相关性很小的变量包含在

内，增加了模型的冗余变量。ＧＡ虽然为一种随机
算法，但具备全局搜索优化能力，经多次计算仍然能

取得很好的波长选择结果。ＧＡ应用于近红外光谱
模型波长选择比 ｉＰＬＳ有更多的优势，这与王加
华

［１３］
和屠振华

［１４］
的研究结果一致。研究结果表

明，ＧＡ更适合本研究的波长选择。

３　结束语

以秸秆和煤混燃物为研究对象，对获取的近红

外光谱分别采用 ｉＰＬＳ方法和 ＧＡ方法进行波长选
择，用 ＰＬＳ方法建立定量分析模型。试验结果表
明，近红外光谱技术结合 ＧＡ ＰＬＳ建模用于秸秆和
煤混燃物中秸秆含量的快速定量分析是可行的，ＧＡ方
法较之ｉＰＬＳ方法更适合本研究中的波长选择计算。
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３　结论

（１）影响挡板导流式罩盖喷雾机防飘效果的因
素主次顺序为挡板倾角、挡板宽度、喷头倾角，最优

结构参数为：挡板宽度 ４０ｃｍ、挡板倾角 ５０°、喷头倾

角５０°。
（２）挡板导流式罩盖喷雾机的防效优于常规喷

雾。当药剂用量减少 ２０％时仍然可实现与常规喷
雾相同的防效，有效降低了用药量、节约成本、提高

了药效。
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