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基于红外光声光谱的农作物秸秆导热系数定量分析

黄光群　段宏伟　何金鸿　韩鲁佳
（中国农业大学工学院，北京 １０００８３）

摘要：选用我国华北地区具有代表性的小麦、玉米、水稻秸秆样品，对比研究了偏最小二乘（ＰＬＳＲ）和高斯核支持向

量机（ＲＢＦ ＳＶＲ）分别构建单一和混合种类秸秆全波段定量分析模型的效果，探讨了红外光声光谱耦合化学计量

学方法构建我国主要粮食作物秸秆导热系数定量分析模型的可行性。研究发现，小麦秸秆和水稻秸秆导热系数

ＲＢＦ ＳＶＲ非线性模型，以及玉米秸秆、混合种类秸秆的 ＰＬＳＲ线性模型效果较优。进一步应用蚁群算法与上述最

优建模方法相结合，构建了更加优化的小麦秸秆、玉米秸秆、水稻秸秆和混合秸秆导热系数模型，验证决定系数

（Ｒ２ｐ）分别为 ０７７、０８３、０９６和 ０７９，验证均方差（ＲＭＳＥＰ）分别为 ０００７８、００１５、０００５９、００１４Ｗ／（ｍ·Ｋ），验证

相对分析误差（ＲＰＤ）分别为 ２８１、２４１、７３９和 ２１５。研究结果表明，红外光声光谱技术结合先进适用的化学计

量学方法可实现我国主要粮食作物秸秆导热系数的快速定量分析，但混合秸秆模型预测精度仍需进一步提升。
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０　引言

导热系数速测分析对于实现农作物秸秆高效、

高值化资源利用具有重要意义。据统计，我国每年

可收集利用的农作物秸秆约 ７亿吨，以其材料化利
用为例，近年来，隔热性好、性价比高的新型保温材



料成为社会关注的热点。农作物秸秆因其导热性

差、强度高、耐腐蚀、吸声好和生产成本低廉等优势，

可与石膏、水泥和木材等做成夹心或复合保温材

料
［１－６］

。然而，不同农作物秸秆的导热性不同，其所

生成的复合材料隔热保温性能也差别较大。因此，

导热性参数的快速准确获取对农作物秸秆制备复合

保温材料至关重要。

红外 光 声 光 谱 技 术 （Ｉｎｆｒａｒｅｄｐｈｏｔｏａｃｏｕｓｔｉｃ
ｓｐｅｃｔｒｏｓｃｏｐｙ）与传统的热流计法和近红外光谱分析
技术相比，因其配备光声探测器，对样品因吸收红外

光而产生的振动声波进行测量，基本不受样品颜色、

形态等影响，且建模时所需样品少而被广泛应用于

粉末状、膜状、纤维状和液态样品（如水果、谷物、土

壤和秸秆等）关键指标的定量分析
［７－１３］

。

常用的红外光声光谱建模方法
［１４］
中，线性建模

方法偏最小二乘法（Ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，
ＰＬＳＲ）能同时对光谱和化学分析值进行主成分降
维，所构建的定标模型稳健性相对较好；非线性建模

方法支持向量回归（Ｓｕｐｐｏｒｔｖｅｃｔｏｒｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，ＳＶＲ）
通过引入核函数而具有较好的非线性拟合性能。考

虑农作物秸秆组成较为复杂，不同种类间差异较大，

有必要在构建农作物秸秆导热系数定量分析模型时

进行线性和非线性模型的比较研究。当采用全波段

红外光声光谱数据进行定标模型构建时，无信息变

量和多重相关性变量可能会对定标模型精度产生影

响。因此，需要进行特征变量提取。蚁群算法（Ａｎｔ
ｃｏｌｏｎｙａｌｇｏｒｉｔｈｍ，ＡＣＡ）作为一种新型的仿生类进化
算法，具有较强的鲁棒性、分布式计算机制、信息正

反馈、启发式搜索和易于实现的优点
［１５］
，因此，可将

蚁群算法应用于农作物秸秆导热系数红外光声光谱

特征波段提取，以提高定标模型精度。红外光声光

谱耦合上述先进适用化学计量学方法构建我国主要

粮食作物秸秆导热性定量分析模型的相关研究尚未

见报道。

本文基于作者所在团队建立的我国农作物秸秆

资源样本库，选用我国华北地区具有代表性的小麦、

玉米、水稻秸秆样品，探索研究利用红外光声光谱耦

合化学计量学方法构建我国主要粮食作物秸秆导热

系数定量分析模型的可行性。通过比较分析偏最小

二乘（ＰＬＳＲ）和高斯核支持向量机（ＲＢＦ ＳＶＲ）分
别构建单一和混合种类秸秆全波段定量分析模型的

效果，并将蚁群算法与上述最优建模方法相结合，构

建更加优化的我国华北地区小麦、玉米、水稻秸秆导

热系数快速定量分析模型，为实现我国农作物秸秆

高效、高值化资源利用提供指导。

１　材料与方法

１１　样品收集与制备
从我国华北地区北京市、天津市、河北省、山西

省和内蒙古自治区采集具有代表性的秸秆样品 ２６８
个，其中：小麦秸秆１２０个，玉米秸秆１１９个，水稻秸
秆２９个。上述样品经粉碎机（ＷＫＦ １３０型，中国）
粉碎过４０目筛后密封保存备用。
１２　导热系数测定

采用热特系数测定分析仪（ＫＤ２Ｐｒｏ，美国）测
定分析秸秆样品导热性，每个样品测定 ３次取其平
均值

［１６］
。

１３　红外光声光谱采集
使用 傅 里 叶 型 红 外 光 谱 仪 Ｎｉｃｏｌｅｔ ＩＳ５０

（ＴｈｅｒｍｏＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃ公司，美国）获取待测样品红外光
声光 谱，配 置 专 用 光 声 附 件 ＰＡ３００（ＭＴＥＣ
Ｐｈｏｔｏａｃｏｕｓｔｉｃｓ，美国）、转子流量计和光声池等。

光谱采集前，以 １０ｍＬ／ｓ流量氦气吹扫光声池
１０ｓ，避免二氧化碳和水汽对样品谱线干扰。为获
取最佳的信背比，动镜速率和光谱分辨率分别设为

０１５８１ｃｍ／ｓ和０４８２ｃｍ－１
。同时将单个样品的光

谱采集点数和采集次数分别设为 １０和 ３２，以减少
样品基体效应的影响

［１７］
。每间隔２ｈ重新获取炭黑

背景光谱。光谱采集时，扫描器按照设定路径逐点

扫描，并依次获取每个点在 ４０００～５００ｃｍ－１
波段的

光谱信息，扫描完成后将最终获取的１０个点的平均
光谱作为该样品光谱。

１４　数据处理与模型构建
红外光声光谱数据分析与处理采用光谱软件

ＯＭＮＩＣ９７ ＩＳ５０（ＴｈｅｒｍｏＳｃｉｅｎｔｉｆｉｃ公司，美国）、
Ｍａｔｌａｂ７８（ＭａｔｈＷｏｒｋｓ公司，美国）和 Ｏｒｉｇｉｎ９１
（ＯｒｉｇｉｎＬａｂ公司，美国）。利用面积归一化法对获取
的代表性秸秆样品红外光声光谱进行预处理，以校

正由光程差引起的光谱差异。基于 ＰＬＳＲ和 ＳＶＲ两
种算法，分别构建单一和混合种类秸秆的全波段线

性和非线性定标模型，并对比优选出较优建模方法。

利用蚁群算法和优选建模方法相结合进行特征光谱

提取，以构建最优的小麦、玉米、水稻和混合秸秆导

热系数红外光声光谱定量分析模型。

１５　模型效果评价

模型评价参数主要使用校正决定系数（Ｒ２ｃ）、校

正均方差（ＲＭＳＥＣ）、验证决定系数（Ｒ２ｐ）、验正均方
差（ＲＭＳＥＰ）和验证相对分析误差（ＲＰＤ）。ＲＭＳＥＣ
越小，Ｒ２ｃ越大，模型的建模效果越好；ＲＭＳＥＰ越小，

Ｒ２ｐ越大，模型的预测效果越好。同时 ＲＭＳＥＣ与
ＲＭＳＥＰ越接近，模型的稳定性越好。如果 ＲＰＤ大
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于等于２２５，表明模型的预测效果很好，可以用于
实际检测；如果 ＲＰＤ大于 １７５，小于 ２２５，说明利
用所建模型能够用于定量分析；如果 ＲＰＤ小于等于
１７５，则难以进行准确的定量分析［１８－１９］

。

２　结果与讨论

２１　样品导热系数分析
如表１所示，３种农作物秸秆和混合种类秸秆

表 １　代表性农作物秸秆建模分集样品导热系数统计分析

Ｔａｂ．１　Ｓｔａｔｉｓｔｉｃｓｏｆｔｈｅｒｍａｌｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙｖａｌｕｅｓｏｆｍａｉｎｃｒｏｐｓｔｒａｗｓａｍｐｌｅｓｉｎｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓａｎｄｖａｌｉｄａｔｉｏｎｓ

秸秆种类

校正集

样本量
均值／

（Ｗ·（ｍ·Ｋ）－１）

标准差／

（Ｗ·（ｍ·Ｋ）－１）
变异系数

最小值／

（Ｗ·（ｍ·Ｋ）－１）

最大值／

（Ｗ·（ｍ·Ｋ）－１）

小麦 ９０ ００７９２ ００１９５ ０２４６ ００５８０ ０１６５

玉米 ８９ ００９９１ ００３６１ ０３６４ ００５２０ ０１６８

水稻 ２１ ００９５２ ００２６５ ０２７８ ００５８５ ０１４５

混合 ２０１ ００８９６ ００３０２ ０３３７ ００４９０ ０１６８

秸秆种类

验证集

样本量
均值／

（Ｗ·（ｍ·Ｋ）－１）

标准差／

（Ｗ·（ｍ·Ｋ）－１）
变异系数

最小值／

（Ｗ·（ｍ·Ｋ）－１）

最大值／

（Ｗ·（ｍ·Ｋ）－１）

小麦 ３０ ００８０７ ００２１９ ０２７１ ００６３５ ０１６８

玉米 ３０ ００９７４ ００３６２ ０３７２ ００４９０ ０１４９

水稻 ８ ００９６８ ００４３６ ０４５０ ００５３５ ０１６１

混合 ６７ ００９０５ ００３０９ ０３４１ ００５３０ ０１６８

样品导热系数涵盖范围较广，表明样本具有良好的

代表性。按照导热性的大小隔二选一进行分级，各

分集和全集统计指标值接近，分集较为合理
［２０－２１］

。

２２　红外光声光谱分析
图 １为小麦、玉米和水稻秸秆的平均红外光声

光谱。由于农作物秸秆中纤维素、半纤维素和木质

素相互铰链形成特殊的维管束结构，并且结晶纤维

素能够在秸秆表面形成蜡质层外膜，使得导热系数

相对较低。

图 １　小麦、玉米和水稻秸秆平均光谱

Ｆｉｇ．１　Ａｖｅｒａｇｅｓｐｅｃｔｒａｏｆｗｈｅａｔｓｔａｌｋ，ｃｏｒｎｓｔｒａｗ

ａｎｄｒｉｃｅｓｔｒａｗ
　
小麦、玉米和水稻秸秆的红外光声光谱在３５００～

３０００ｃｍ－１
、３０００～２７００ｃｍ－１

、１７５０～８９９ｃｍ－１
和

８８０～６８０ｃｍ－１
均有相同的吸收峰位置，但吸收强度

差别较大，由大到小为：玉米秸秆、小麦秸秆、水稻秸

秆。如表２所示［１１－１３］
，３６００～３０００ｃｍ－１

特征区域

是与水或木质素中的羟基伸缩振动相关的吸收峰，

而２９２０、２８５０ｃｍ－１
处是与脂肪族亚甲基化合物相

关的吸收峰。１７３５、１６５０ｃｍ－１
处吸收峰均为

Ｃ Ｏ伸缩振动，可能与秸秆中的半纤维素和羧酸
盐相关。１６００～１５１０ｃｍ－１

处吸收峰主要由木质素

中 Ｃ Ｃ骨架振动和芳环振动产生，而 １１６０～
１０４５ｃｍ－１

处主要是结晶纤维素和半纤维素的

Ｃ—Ｏ—Ｃ不对称和面内环拉伸振动。８９９ｃｍ－１
和

８２５～７５０ｃｍ－１
处的吸收峰分别与非结晶纤维素和

结晶纤维素相关。

表 ２　农作物秸秆光声光谱特征峰解析

Ｔａｂ．２　Ｐｈｏｔｏａｃｏｕｓｔｉｃｓｐｅｃｔｒａ’ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｐｅａｋｓ

ｏｆｍａｉｎｃｒｏｐｓｔｒａｗｓａｍｐｌｅｓ

波数／ｃｍ－１ 振动官能团 对应化合物

３６００～３０００ Ｏ—Ｈ伸缩振动 水，木质素

３０００～２７００ Ｃ—Ｈ伸缩振动 含亚甲基的脂肪族化合物

１７３５ Ｃ Ｏ伸缩振动 半纤维素

１６５０ Ｃ Ｏ伸缩振动 羧酸盐

１６００～１５１０
Ｃ Ｃ骨架振动

和芳环振动
木质素

１１６０～１０４５
Ｃ—Ｏ—Ｃ不对称和

面内环拉伸振动
结晶纤维素和半纤维素

８９９ Ｃ—Ｏ—Ｃ伸缩振动 非结晶纤维素

８２５～７５０ ＣＨ２摇摆振动 结晶纤维素

２３　基于 ＰＬＳＲ和 ＲＢＦ ＳＶＲ的全波段模型
基于所获取的代表性农作物秸秆样品红外光声

光谱，应用 ＰＬＳＲ和 ＲＢＦ ＳＶＲ算法，分别构建小
麦、玉米、水稻和混合秸秆导热系数的线性和非线性

定量模型，结果如表 ３所示。其中 ＬＶｓ为潜变量因
子数，ｃ和 ｇ分别为损失函数和核函数参数。
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表 ３　ＰＬＳＲ和 ＲＢＦ ＳＶＲ建模结果比较

Ｔａｂ．３　ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｒｅｓｕｌｔｓｏｆＰＬＳＲａｎｄＲＢＦ ＳＶＲｍｏｄｅｌｓ

种类
ＰＬＳＲ

ＬＶｓ Ｒ２ｃ ＲＭＳＥＣ／（Ｗ·（ｍ·Ｋ）－１） Ｒ２ｐ ＲＭＳＥＰ／（Ｗ·（ｍ·Ｋ）－１） ＲＰＤ

小麦 ８ ０９２ ０００５３ ０７３ ００１１ １９９

玉米 ５ ０８５ ００１４０ ０８０ ００１７ ２１２

水稻 ８ ０９９ ００００５ ０９２ ００１２ ３７９

混合 ４ ０８５ ００１２０ ０７８ ００１５ ２０６

种类
ＲＢＦ ＳＶＲ

［ｃ，ｇ］ Ｒ２ｃ ＲＭＳＥＣ／（Ｗ·（ｍ·Ｋ）－１） Ｒ２ｐ ＲＭＳＥＰ／（Ｗ·（ｍ·Ｋ）－１） ＲＰＤ

小麦 ［１４１，０００４］ ０８６ ０００５１ ０７５ ０００９４ ２３３

玉米 ［０５，０００３９］ ０９１ ０００９７ ０８０ ００１８０ ２０１

水稻 ［０５，０００３９］ ０９６ ０００５９ ０９７ ０００７９ ５５０

混合 ［１，０００３９］ ０９５ ０００６７ ０８１ ００１７０ １８２

　　对于小麦秸秆，当选用的潜变量因子数（ＬＶｓ）
为 ８时，其 ＰＬＳＲ模型效果达到最优，验证集的
ＲＭＳＥＰ和 ＲＰＤ分别为００１１Ｗ／（ｍ·Ｋ）和 １９９；此
时，ＲＢＦ ＳＶＲ最优模型的 ＲＭＳＥＰ和 ＲＰＤ分别为
０００９４Ｗ／（ｍ·Ｋ）和 ２３３，对应的建模参数 ｃ、ｇ为
１４１、０００４。

对于玉米秸秆，当采用与水稻秸秆相同的建模

参数时，其 ＲＢＦ ＳＶＲ最优模型的 ＲＭＳＥＰ和 ＲＰＤ
分别为００１８Ｗ／（ｍ·Ｋ）和２０１，对应的 ＰＬＳＲ模型
的 ＲＭＳＥＰ和 ＲＰＤ分别为００１７Ｗ／（ｍ·Ｋ）和２１２，
此时所选用潜变量因子数为５。

对于水稻秸秆，当参数 ｃ、ｇ为 ０５、０００３９时，
ＲＢＦ ＳＶＲ最优模型的 ＲＭＳＥＰ和 ＲＰＤ分别为
０００７９Ｗ／（ｍ·Ｋ）和５５，对应的 ＰＬＳＲ最优模型的
ＲＭＳＥＰ和 ＲＰＤ分别为００１２Ｗ／（ｍ·Ｋ）和３７９。

对于混合种类秸秆，当潜变量因子数为 ４，建模
参数 ｃ、ｇ为１、０００３９时，其 ＰＬＳＲ和 ＲＢＦ ＳＶＲ模
型效果均达到最优，对应的 ＲＭＳＥＰ和 ＲＰＤ分别为
００１５Ｗ／（ｍ·Ｋ）、２０６和 ００１７Ｗ／（ｍ·Ｋ）、１８２。
基于 ＰＬＳＲ所构建模型效果优劣顺序为：小麦秸秆、
水稻秸秆、混合秸秆、玉米秸秆；基于 ＲＢＦ ＳＶＲ所
构建模型效果优劣顺序为：水稻秸秆、小麦秸秆、混

　　

合秸秆、玉米秸秆。由此可见，尽管所有秸秆混合后

建模样本量增大，但是混合模型效果并未得到提升，

原因可能是不同种类秸秆导热系数的特征光谱差异

较大，当进行混合建模时，不同种类秸秆的特征信息

可能存在相互干扰，从而降低了模型效果。然而，与

ＰＬＳＲ模型结果相比，小麦和水稻秸秆的 ＲＢＦ ＳＶＲ
模型的 ＲＭＳＥＰ值均较小，玉米和混合秸秆的 ＲＢＦ
ＳＶＲ模型的 ＲＭＳＥＰ值均较大。结果表明，小麦和
水稻秸秆 ＲＢＦ ＳＶＲ非线性模型效果更优，玉米和
混合种类秸秆的 ＰＬＳＲ线性模型效果较优。但是，
仅小麦和水稻秸秆导热系数定标模型可用于实际定

量分析，原因可能是全波段光声光谱中存在大量无

信息变量和多重相关性变量，对建模效果和预测精

度产生干扰。

２４　基于蚁群算法的模型优化
将蚁群算法和上述最优建模方法相结合用于小

麦、玉米、水稻和混合秸秆的红外光声光谱特征信息

提取，建模结果如表４所示。
对于小麦秸秆，当建模参数 ｃ和 ｇ分别为 ５６６

和０００３１时，蚁群算法提取２００个特征变量所构建
的 ＡＣＡ ＲＢＦ ＳＶＲ模型效果达到最优，其 ＲＭＳＥＰ
和 ＲＰＤ分别为０００７８Ｗ／（ｍ·Ｋ）和 ２８１。对于玉
　　表 ４　基于蚁群算法的 ＰＬＳＲ和 ＲＢＦ ＳＶＲ建模结果

Ｔａｂ．４　ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｒｅｓｕｌｔｓｏｆＰＬＳＲａｎｄＲＢＦ ＳＶＲｍｏｄｅｌｓｂａｓｅｄｏｎＡＣＡ

种类 模型 波长点数 ［ｃ，ｇ］ ＬＶｓ Ｒ２ｃ
ＲＭＳＥＣ／

（Ｗ·（ｍ·Ｋ）－１）
Ｒ２ｐ

ＲＭＳＥＰ／

（Ｗ·（ｍ·Ｋ）－１）
ＲＰＤ

小麦
ＲＢＦ ＳＶＲ ３７３４ ［１４１，０００４］ ０８６ ０００５１ ０７５ ０００９４ ２３３

ＡＣＡ ＲＢＦ ＳＶＲ ２００ ［５６６，０００３１］ ０８５ ０００５０ ０７７ ０００７８ ２８１

玉米
ＰＬＳＲ ３７３４ ５ ０８５ ００１４ ０８０ ００１７ ２１２

ＡＣＡ ＰＬＳＲ １５０ ８ ０９１ ００１１ ０８３ ００１５ ２４１

水稻
ＲＢＦ ＳＶＲ ３７３４ ［０５，０００３９］ ０９６ ０００５９ ０９７ ０００７９ ５５０

ＡＣＡ ＲＢＦ ＳＶＲ ２００ ［８，０００３９］ ０９５ ０００５７ ０９６ ０００５９ ７３９

混合
ＰＬＳＲ ３７３４ ４ ０８５ ００１２ ０７８ ００１５ ２０６

ＡＣＡ ＰＬＳＲ ３５０ ４ ０８１ ００１３ ０７９ ００１４ ２１５
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米秸秆，当采用１５０个特征变量进行 ＡＣＡ ＰＬＳＲ模
型构建时，其 ＲＭＳＥＰ和 ＲＰＤ分别为００１５Ｗ／（ｍ·Ｋ）
和２４１。对于水稻秸秆，蚁群算法提取的最佳特征
变量数为 ２００，其所构建的 ＡＣＡ ＲＢＦ ＳＶＲ模型
的 ＲＭＳＥＰ和 ＲＰＤ分别为 ０００５９Ｗ／（ｍ·Ｋ）和
７３９。对于混合秸秆，当特征变量数和潜变量因子

数分别为 ３５０和 ４时，最优的 ＡＣＡ ＰＬＳＲ模型的
ＲＭＳＥＰ和 ＲＰＤ分别为 ００１４Ｗ／（ｍ·Ｋ）和 ２１５。
分析可知，与全波段模型效果相比，特征波段模型

效果均较优（如图 ２所示），表明蚁群算法能够有
效提取不同种类秸秆红外光声光谱中的有效建模

信息。

图 ２　基于蚁群算法的 ＰＬＳＲ和 ＳＶＲ建模散点图

Ｆｉｇ．２　ＰｌｏｔｓｏｆＰＬＳＲａｎｄＳＶＲｍｏｄｅｌｓｂａｓｅｄｏｎＡＣＡ
　

　　在所构建的４种最优定量分析模型中，小麦、玉
米和水稻单一种类秸秆模型的 ＲＰＤ值均大于２２５，
而混合秸秆模型的 ＲＰＤ值低于２２５。结果得出：与
混合秸秆相比，单一种类农作物秸秆分别与先进适

用化学计量学方法相结合所构建的红外光声光谱定

量模型，在快速分析导热系数方面具有可行性和推

广应用前景。但对混合秸秆不适用，其模型精度有

待进一步提高。

３　结束语

选用我国华北地区具有代表性的小麦、玉米、

水稻秸秆样品，对比研究了偏最小二乘和高斯核

支持向量机分别构建单一和混合种类秸秆全波段

定量分析模型的效果，研究发现，小麦秸秆和水稻

秸秆导热系数 ＲＢＦ ＳＶＲ非线性模型，以及玉米
秸秆、混合种类秸秆的 ＰＬＳＲ线性模型效果较优。
进一步应用蚁群算法与上述最优建模方法相结

合，构建了更加优化的小麦秸秆、玉米秸秆、水稻

秸秆和混合种类秸秆导热系数模型。研究结果表

明，红外光声光谱技术结合先进适用的化学计量

学方法分析我国主要粮食作物秸秆导热系数具有

良好的可行性和推广应用前景。
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