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煤种信息为煤炭质量评价%进出境税收征管提供技术支撑$传统煤种鉴别方法需测定煤炭样品干

燥无灰基挥发分%低煤阶煤透光率%粘结指数%恒湿无灰基高位发热量等指标!能耗大!检测周期长!不利

于口岸快速通关$基于不消耗化学试剂%快速%低成本等优势!采用近红外光谱鉴别煤种受到广泛关注!但

目前还未有针对全球不同产地来源煤炭的煤种鉴别应用!煤炭近红外光谱特征与煤种的相关关系仍有待挖

掘$采集了来自澳大利亚%俄罗斯%印度尼西亚等
#

个国家
!=.

批进口煤炭代表性样品!涉及褐煤%烟煤和

无烟煤
F

个煤种!对比分析了不同煤种煤炭样品的漫反射近红外光谱特征!发现不同煤种煤炭样品近红外

光谱在吸光度%光谱斜率%特征峰上存在差异$结合样品成分信息%

c

射线衍射%近红外光谱进行数据挖掘!

发现近红外光谱吸光度与煤炭中固定碳含量呈正相关!光谱斜率与煤炭芳构化呈负相关!煤炭芳构化增加

导致长波长方向的吸收系数增大!光谱斜率变小!光谱特征吸收峰主要为水分和有机物质含氢基团的特征

信息!特征峰强度取决于煤炭中水分和挥发分含量$采用主成分分析"

S?9

#进行数据降维!光谱变量从

=++*

个降到
F#!

个!对前
=.

个主成分进行逐步判别!筛选出
S?=

!

S?"

!

S?F

!

S?!

!

S?-

!

S?*

!

S?J

!

S?#

和
S?=.

代替原始数据作为模型输入变量!建立煤种鉴别的
Q:4K03

判别分析模型!建模样品验证准确率为

#Ji

!交叉验证准确率为
#*'Ji

!测试样品验证准确率为
##'=i

$

S?9

载荷图表明&

S?=

和
S?"

主要与煤

炭挥发分含量相关!其次是水分含量$判别函数
=

"

+*'*i

#与
S?=

的相关性最强!判别函数
"

"

!"'Fi

#与

S?"

的相关性最强!说明不同煤种中挥发分含量和水分含量的差异是近红外光谱进行煤种鉴别的内在依据$
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煤炭是古代植物埋藏在地下经历了复杂的生物化学和物

理化学变化逐渐形成的固体可燃性矿物!占我国一次能源消

费总量的
*.i

以上$中国是世界上最大的煤炭进口国!进口

煤炭种类包括无烟煤%烟煤%褐煤%其他煤!在煤炭进口过

程中!为规避国家相关进口管理政策!套用优惠贸易逃避税

收征管!存在不法企业伪报煤种的现象$传统煤种鉴别方法

需要测定干燥无灰基挥发分%低煤阶煤透光率%粘结指数%

恒湿无灰基高位发热量等多项指标*

=

+

!能耗大!检测周期

长!不利于口岸快速通关$

煤炭的近红外光谱主要包括
(

-

A

!

?

-

A

和
G

-

A

等

含氢基团的倍频与合频吸收!反映的是煤炭中有机物质及水

分的信息!基于不消耗化学试剂%快速%低成本等优势!采

用近红外光谱鉴别煤种受到广泛关注$有研究针对煤炭近红

外谱图!构建一种置信学习机-支持向量机"

?H,/$H

#分类

器!对来自山西的肥煤%焦煤%瘦煤%贫瘦煤进行分类!留一

交叉验证准确率为
#+'!Ji

$有报道利用深度学习的卷积网

络"

?((

#提取煤炭样品的近红外光谱特征!结合极限学习机

算法!测试集最高分类精度可达到
#-'+=i

$宋亮等*

"

+采集

了来自我国主要产煤地的烟煤%褐煤的可见
,

近红外光谱!比

较不同算法对于煤种的分类效果!其中煤体遥感识别

"

H9G

#模型分类时间最短!随机森林"

>Q

#模型交叉验证判

别准确率最高$

H6%

等*

F

+提出了一种改进的多层极限学习机

算法!结合可见
,

红外光谱!建立了一种煤种快速鉴别模型!

测试集准确率达到
#"'"+i

$以上研究表明!近红外光谱特

征与煤种具有很好的相关关系!结合模式识别可用于煤种鉴



别!但目前还未有针对全球不同产地来源煤炭的煤种鉴别应

用!煤炭近红外光谱特征与煤种的相关关系仍有待挖掘$

研究中收集了来自澳大利亚%俄罗斯%印度尼西亚%蒙

古%加拿大%哈萨克斯坦%菲律宾%越南%朝鲜
#

个国家
!=.

个进口煤炭代表性样品!涉及烟煤%褐煤%无烟煤
F

个煤种$

对采集的煤炭样品进行漫反射近红外光谱分析!结合代表性

样品成分信息%

c

射线衍射分析!解析了不同煤种煤炭样品

的近红外光谱特征及差异$使用主成分分析"
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!

S?9

#对近红外光谱进行数据降维!结合逐

步判别-

Q:4K03

判别分析建立煤种鉴别模型!采用交叉验证

和测试样品验证进行模型评价$

=

!

实验部分

$+$

!

样品与光谱采集

根据
TU!*!

-

"..J

(煤样的制备方法)!将煤炭样品制

成粒度小于
.'";;

的化学分析样!装在密封袋中!置于阴

凉处$使用
97263:4

%

傅里叶变换近红外光谱仪收集光谱数

据!扫描范围为
=....

$

!...1;

X=

!波长点数为
=++*

$每

个样品扫描
F"

次!平均光谱用作原始光谱$实验样品来自澳

大利亚%俄罗斯%印度尼西亚%蒙古%加拿大%哈萨克斯坦%

菲律宾%越南%朝鲜这
#

个国家!包括烟煤%褐煤%无烟煤
F

个煤种!共计
!=.

个样品!具体情况如表
=

所示$

表
$

!

实验样品数量汇总

<%.A7$

!

56>>%,

@

/8'&7:6>.7,/87\

(

7,4>7:'%A)%>

(

A7)

煤种 国别 样品数 建模集 测试集 总计

烟煤

俄罗斯
*"

澳大利亚
#+

印度尼西亚
"#

蒙古
F.

加拿大
=+

哈萨克斯坦
-

=*F *! "!*

褐煤
印度尼西亚

="-

菲律宾
J

#! !. =F!

无烟煤

俄罗斯
=+

越南
#

朝鲜
+

"= J "#

!!

煤炭样品的漫反射吸光度大小遵循
CL<0&@6,HL7@

方

程!如式"

=

#

>

"

&%

M

"

=

,

+

?

!

r

#
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&%

M

=

$

@

?

A

?

'

@

?

A

" #
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"

$

"

@

?

A

" #* +

?

=

,
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"

"

=

#

式"

=

#中!

@

?

为吸光系数!其大小主要取决于煤样的化学组

成与分子结构'

A

?

为散射系数!其大小主要取决于煤样的物

理状态!如颗粒的大小等$

$+B

!

煤质及
UE!

分析

为研究煤炭近红外光谱特征与煤种的相关关系!分别选

取
"

个褐煤%烟煤%无烟煤代表性样品!进行煤质分析及
c

射线衍射分析$选取的代表性样品包括印度尼西亚褐煤

"

Z(A

#%菲律宾褐煤"

QA

#%澳大利亚烟煤"

9Z

#%蒙古烟煤

"

HZ

#%俄罗斯无烟煤"

BaZ

#%朝鲜无烟煤"

?aZ

#$煤质分析

包括近似分析和最终分析!近似分析根据
TU

,

R"="

-

"..J

测

定煤炭中水分"

B

68

#%灰分"

>

68

#%挥发分"

8

68

#含量!再根据

B

68

!

>

68

!

8

68

!计算固定碳"

C,

68

#含量!计算公式如式"

"

#

C,

68

"

=..

'

"

B

68

$

>

68

$

8

68

# "

"

#

式"

"

#中&

C,

68

为空气干燥基固定碳的质量分数!

i

'

B

68

为

一般分析实验煤样水分的质量分数!

i

'

>

68

为空气干燥基灰

分的质量分数!

i

'

8

68

为空气干燥基挥发分的质量分

数!

i

$

最终分析根据
TU

,

R!*-

-

"..J

!采用电量重量法测定

煤炭中
?

和
A

含量!再计算
A

,

?

$为防止煤炭中的无机矿

物质对结构分析产生干扰!根据
TU

,

R*+-.

-

"..=

对
-

个煤

炭代表性样品进行脱矿处理!

c

射线衍射分析实验仪器为德

国布鲁克公司生产的
PJQ%1L4c

射线衍射仪!测量条件为&

?L

靶辐射!电压
!.@$

!电流
!.;9

!扫描范围为
+_

$

*+_

!

扫描速度为
.'+4

1步X=

$利用
S06@Q:2

软件对煤炭样品

c>P

谱图进行平滑处理!对位于
"._

和
"+_

附近的
&

峰%

.."

峰进行拟合!从拟合曲线中获得峰位"

'

#%面积"

#

#和半峰全

宽"

"

#等参数$根据这些参数计算煤炭芳香度"

/6

#的大小!

/6

为芳环中碳原子与脂肪族侧链中碳原子的比率!反映煤炭的

芳构化趋势!计算如式"

F

#!式"

F

#中
>

&

和
>

.."

分别是对应于

&

峰和
.."

峰的峰强度$

/6

"

3

63

,"

3

63

$

3

6&

#

"

>

.."

,"

>

.."

$

>

&

# "

F

#

$+F

!

建模方法

近红外光谱的变量数通常远远超过样本数!为解决样本

容量小的问题!建立判别模型前采用
S?9

进行降维$

S?9

由皮尔逊于
=#.=

年提出!霍特林于
=#FF

年进一步发展$

S?9

主要用于将包含大量非显著成分的多维数据集简化为

保留原始数据集中存在的最大变化的少数主成分!通常用于

光谱变量的无监督降维$

逐步判别
,Q:4K03

判别分析是一种常用的有监督的分类

方法!先建立已知样本的分类模型!再对未知样本进行预

测$通过协方差分析的
Q

检验的显著性水平选择最佳的预测

变量!当加入或剔除一个变量后!对判别函数中的变量进行

方差分析!若计算的
Q

值大于指定的进入值"默认值是

F'J!

#!则保留该变量'若计算的
Q

值小于指定的删除值时

"默认值为
"'*=

#!则剔除该变量$判别的基本原理是将高维

度空间的样本投影到低维空间上!使得投影后的样本数据在

新的子空间上有最小的类内距离以及最大的类间距离!保证

最大的可分性$

建模过程中随机选取不同煤种光谱的
*.i

作为训练样

本!剩余
F.i

光谱数据作为测试样本!如表
=

所示$使用判

别准确率来评估模型性能!判别准确率即不同煤种中正确分

类的煤炭样本相对于该类样本总数的百分比$

"

!

结果和讨论

B+$

!

近红外光谱特征分析

使用
97263:4

%

傅里叶变换近红外光谱仪!采用漫反射
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第
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洪子云等&基于近红外光谱判断分析煤种的鉴别研究



积分球模式收集了来自澳大利亚%俄罗斯%印度尼西亚%蒙

古%加拿大%哈萨克斯坦%菲律宾%越南%朝鲜
#

个国家!烟

煤%褐煤%无烟煤
F

个煤种!

!=.

个进口煤炭样品的光谱数

据!样品粒度均小于
.'";;

$图
=

显示了所有样本在
=....

$

!...1;

X=范围内的平均光谱$总的来说!不同煤种的近

红外谱图差异十分明显!主要体现在吸光度大小%光谱斜

率%主要吸收峰三方面$

图
$

!

不同煤种近红外谱图

34

0

+$

!

17%,24:8,%,7=)

(

7-',%/8=4887,7:'-/%A)

!!

褐煤的吸光度最低!大部分褐煤样品的吸光度在
.'F+

$

='=9<4

范围内!烟煤的吸光度在
.'!F

$

='+9<4

范围内波

动!整体高于褐煤!无烟煤的吸光度整体最高!在
='=

$

='-

9<4

范围内波动'褐煤的吸光度随波数增加明显降低!光谱

斜率最大!烟煤次之!无烟煤的吸光度随波数增加变化缓

慢!光谱斜率几乎为零'褐煤在
+=##1;

X=

"

G

-

A

伸缩和

G

-

A

变形组合振动#处有较强的吸收峰!在
*."=1;

X=

"

A

"

G

的合频#处有小而明显的吸收峰!在
!-++

$

!...

1;

X=波段有明显的吸收带"各种有机组合和泛音带#产

生*

!,+

+

$少数烟煤在
+=##1;

X=处有较强的水峰!无烟煤整体

谱线趋于平坦!无明显吸收峰出现$

为了找出造成不同煤种的近红外吸光度大小%光谱斜率

和吸收峰显著差异的原因!选取褐煤"

Z(A

%

QA

#%烟煤

"

9Z

%

HZ

#%无烟煤"

BaZ

%

?aZ

#!结合煤炭中水分%挥发

分%固定碳含量%

A

,

?

信息及
c>P

提供的煤炭芳香度信息

进行分析$

"'='=

!

吸光度大小

表
"

是煤质标准分析结果!展现了不同煤种中水分%挥

发分%固定碳含量的差异$图
"

"

6

#是六个代表性样品的近红

外谱图!从图中可以看出不同煤种吸光度大小有显著差异!

无烟煤样品的吸光度最高!烟煤次之!褐煤最低$漫反射吸

光度大小主要和
@

?

和
A

?

有关*

-

+

!

A

?

的大小主要取决于样

品的物理状态!

@

?

的大小主要取决于样品的化学组成$实

验中所用样品均为粒度小于
.'";;

的粉末!样本之间物理

性质相差不大!实验中煤炭漫反射吸光度大小主要与
@

?

有

关$而
@

?

大小主要取决于样品种类!煤化程度越高的煤种!

其芳香环的缩合度越高!芳香环之间的脂肪侧链不断脱落!

煤的有序结构不断增强*

*

+

!最终形成完整并具有稳定的共轭

环结构和共轭结构的高碳化合物!导致对近红外的吸收随之

增强!

@

?

增大$图
"

"

<

#是
=....1;

X=处吸光度大小和固定

碳含量的关系!从图
"

"

<

#可以看出!无烟煤固定碳含量最

高!吸光度最大!褐煤固定碳含量最低!吸光度最小$说明

煤样近红外漫反射吸光度大小与固定碳含量有关!固定碳含

表
B

!

褐煤#

_1S

'

3S

$'烟煤#

D_

'

C_

$'无烟煤#

WT_

'

NT_

$样品近似分析和最终分析结果

<%.A7B

!

I,/\4>%'7%:%A

@

)7%:=6A'4>%'7%:%A

@

)7)/8A4

0

:4'7

"

_1S

!

3S

#!

.4'6>4:/6)-/%A

"

D_

!

C_

#

%:=

%:'&,%-4'7

"

WT_

!

NT_

#

近似分析

"

8<

!

a2i

#

最终分析

"

86Y

!

a2i

#

水分 挥发分 固定碳
? A

A

,

?

Z(A =#'F+ FJ'"J "!'F! -*'=" F'=# .'+*.

QA =.'=" F+'"* "!'=! -='F* F'#! .'**.

9Z -'#! "F'-# F#'.* -"'!+ "'J# .'+++

HZ ='=+ =!'+- -+'F- *+'!+ F'+- .'+--

BaZ -'.* "'*= J!'## *-'=J F'FF .'+"+

?aZ "'** +'FJ -='-. J"'!+ F'=# .'!-!

!

注&

8<

&干燥基'

86Y

&干燥无灰基

图
B

!

#

%

$褐煤#

_1S

'

3S

$%烟煤#

D_

'

C_

$%无烟煤#

WT_

'

NT_

$样品的近红外谱图&#

.

$

$ZZZZ->

`$处吸光度

大小固定碳含量的关系

34

0

+B

!

"

%

#

<&7:7%,24:8,%,7=)

(

7-',/)-/

(@

/8A4

0

:4'7

"

_1S

!

3S

#!

.4'6>4:/6)-/%A

"

D_

!

C_

#

%:= %:'&,%-4'7

"

WT_

!

NT_

#'"

.

#

<&7,7A%'4/:)&4

(

.7'*77:'&7%.)/,.%:-7%'

$ZZZ$->

$̀

%:='&784\7=-%,./:-/:'7:'

".J"
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量越高的煤种!对近红外光的吸收越强!整体吸光度

越高*

J

+

$

"'='"

!

光谱斜率

六个代表性样品的
c>P

谱图如图
F

"

6

#所示!图
F

"

6

#中

每个煤样都具有相同的石墨特征!并显示出高的背景强度$

表明煤样含有一定比例的无定形碳形式的高度无序的物

质*

#

+

$以
BaZ

样品为例!图
F

"

<

#显示了
BaZ

在
=._

$

F+_

范围内位于
"._

和
"+_

附近的
.."

峰和
&

峰的拟合谱图!通过

图
F

!

#

%

$褐煤#

_1S

'

3S

$%烟煤#

D_

'

C_

$%无烟煤#

WT_

'

NT_

$的
UE!

谱图&#

.

$

WT_

样品在
$Za

$

FJa

范围内

的
!

峰和
ZZB

峰的高斯拟合曲线

34

0

+F

!

"

%

#

<&7UE!)

(

7-',%/8A4

0

:4'7

"

_1S

!

3S

#!

.4'6>42

:/6)-/%A

"

D_

!

C_

#

%:=%:'&,%-4'7

"

WT_

!

NT_

#'

"

.

#

]%6))4%:84''4:

0

-6,;7/8

!

(

7%9%:=ZZB

(

7%9/8

WT_-/%A)%>

(

A74:B

"

,%:

0

7/8$Za

$

FJa

表
F

!

UE!

结构参数

<%.A7F

!

5',6-'6,7

(

%,%>7'7,)/8UE!

样品

&

峰
.."

峰

峰位 峰面积
半峰

全宽
峰位 峰面积

半峰

全宽

/6

Z(A =J'FF +=+.'-- #'+" "!'.! +==-'-# *'+J .'!#J

QA =#'=- *!J.'JJ J'-- "!'*= "-*"'*" +'# .'"-F

9Z "='+J F+"!'J! +'#" "+'*F -*-F'J+ !'"! .'-+*

HZ ".'"J =.+-'"" F'#F "+'.= JF."'F- !'-J .'JJ*

BaZ =#'FJ ==."'*# !'*F "+'+-=..#+'*"!'*F .'#."

?aZ =#'+* =#"F'-* +'=* "+'J-=J!"F'-!+'=* .'#.+

分峰拟合可以得到峰中心"

'

#和半峰全宽"

QaAH

#等参数!

如表
F

所示!根据式"

F

#计算出芳香度$采用表
"

中的
A

,

?

反映不同种类样品煤化程度的差异!无烟煤煤化程度最高!

A

,

?

最低$

!!

不同煤种
/6

和
A

,

?

的关系如图
!

"

6

#所示!随着
A

,

?

的增加!

/6

在不断降低!说明煤化程度越高的煤种!芳构化

趋势越明显$芳构化程度的增加会导致芳香簇和石墨微晶的

尺寸不断增大!煤中的微晶结构逐渐完善!更接近石墨结

构*

=.

+

!芳香分子中的电子跃迁移动到更长的波长!吸收边缘

的产生使得长波方向的吸收系数不断增大*

+

+

!导致芳构化最

强的无烟煤其近红外谱图几乎趋近于水平!近红外谱图的斜

率大小和
/6

的相关性如图
!

"

<

#所示!可以看出!随着芳构

化程度的增加!曲线光谱斜率不断减小$

图
H

!

#

%

$

'%

和
S

"

N

的关系&#

.

$光谱斜率和
'%

的相关性

34

0

+H

!

"

%

#

<&7,7A%'4/:)&4

(

.7'*77:'&7

'%

%:='&7S

,

N

'"

.

#

<&7,7A%'4/:)&4

(

.7'*77:'&7)

(

7-',%A)A/

(

7%:='&7

'%

"'='F

!

特征吸收峰

煤炭近红外光谱的主要特征!是由以脂肪侧链为主的各

有机基团对近红外光产生的倍频与合频吸收所导致$无烟煤

由于碳化程度高!煤样中有机质含量少!对近红外光吸收

少!无明显吸收特征峰出现!谱图趋于平坦$褐煤样品大多

为印度尼西亚褐煤!由于印度尼西亚煤炭大部分来自新生

界!煤层埋藏较浅!煤炭变质程度普遍较低!孔裂隙较大!

毛细孔对水的吸附力强!使得内在水分经空气干燥难以去

除*

==

+

!导致褐煤在
*."=1;

X=

"

A

"

G

的合频#和
+=##1;

X=

F.J"
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"

G

-

A

伸缩和
G

-

A

变形组合振动#处有明显的吸收峰!且

+=##1;

X=比
*."=1;

X=处的吸收特征更明显$在
+=##

1;

X=处产生特征吸收的烟煤样品均为印度尼西亚烟煤!显示

了印啡尼西亚煤炭这个特点$表
"

六个样品的水分数据显

示!烟煤和无烟煤的水分含量相差不大!但褐煤的水分含量

明显高于烟煤和无烟煤$

!-++

$

!...1;

X=处的吸收峰是有

机质光吸收所产生的!其吸收强弱取决于挥发分大小!从表

"

可以看出!挥发分含量明显褐煤
,

烟煤
,

无烟煤!反映在

(d>

谱图上吸收峰强弱也是褐煤
,

烟煤
,

无烟煤$

B+B

!

煤种鉴别

上文结合煤炭中水分%挥发分%固定碳含量信息及
c>P

提供的煤炭芳香度信息对煤炭近红外光谱特征与煤种之间的

相关性进行了解释!不同煤种漫反射近红外吸光大小与煤炭

中固定碳的含量有关!近红外光谱斜率与样品芳构化趋势有

关!近红外光谱主要特征吸收峰的强弱与煤炭中水分和挥发

分含量有关$基于这种相关关系!结合
Q:4K03

-逐步判别分

析对全球不同产地来源煤炭的煤种鉴别应用进行研究$

!!

首先使用
S?9

对光谱进行降维!变量的数量从
=++*

个

减少到
F#!

个!前十个主成分的累计贡献率如图
+

"

6

#所示!

其中!

S?=

"

#J'==i

#和
S?"

"

='*=i

#这两个主成分解释了

##'J"i

的数据差异!表明这两个主成分能够最大限度地分

离几乎所有样本$获得的
S?=

和
S?"

的载荷图如图
+

"

<

#和

"

1

#所示!载荷图本质上描述的是主成分与全波数变量的相

关程度!载荷系数的绝对值越大!对主成分的贡献越大$图

+

"

<

#中
S?=

的载荷图显示!对
S?=

影响最大的是位于
-".+

1;

X=处的特征吸收峰!其次是位于
*"+.

和
+!+J1;

X=处的

吸收峰$

-".+1;

X=处的特征吸收属于
?

-

A

伸缩振动的二

倍频吸收!与煤炭中挥发分对近红外的吸收有关!

*"+.

1;

X=处的特征吸收属于
?

-

A

伸缩振动的二倍频和
?

-

A

变形振动的组合吸收峰!也与挥发分的吸收有关!

+!+J

1;

X=处的特征吸收属于
G

-

A

伸缩振动!与水分的吸收有

关!说明
S?=

主要取决于煤炭中挥发分的含量!其次是水分

的含量$图
+

"

1

#显示
S?"

与
!F!+

$

!...1;

X=波段的吸光

度相关性最强!其次是位于
+=*!1;

X=处吸收峰!

!-++

$

!...1;

X=波段是各种有机组合和泛音带的吸收带!与挥发

分对近红外光的吸收有关!

+=*!1;

X=处的吸收峰表征

G

-

A

伸缩和
G

-

A

变形组合振动!与水分对近红外的吸收

有关!说明
S?"

主要取决于煤炭中挥发分和水分的含量$

!!

将前十个主成分作为输入变量进行逐步判别!通过剔除

不合适的变量来提高判别准确率$

S?=

!

S?"

!

S?F

!

S?!

!

S?-

!

S?*

!

S?J

!

S?#

和
S?=.

作为有效变量!进入最终模

型$使用
S?=

!

S?"

!

S?F

!

S?!

!

S?-

!

S?*

!

S?J

!

S?#

和

S?=.

建立
Q:4K03

判别模型!共得到
"

组判别函数和相应的

组质心处的函数$判别函数方程是用非标准系数发展起来

的!要建立一个好的模型!必须具备高特征值*

="

+

$判别函数

=

"

+*'*i

#的特征值为
=.'-F

!判别函数
"

"

!"'Fi

#的特征值

为
*'J."

!均满足条件$因此!建立的方程将阐明煤炭样品的

良好判别模型$具体判别函数如式"

!

#和式"

+

#所示$

C

=

h.'F.=D

=

[.'"="D

"

X.'"==D

F

XJ'=-#D

!

[

J'#=*D

+

X=#'F#FD

-

X"+'*"=D

*

X=!'.J#D

J

[

"!'=.-D

#

X.'.*#

"

+*'*i

# "

!

#

C

"

h X.'.F=D

=

["'..=D

"

["'.JFD

F

X='JF.D

!

X

='*##D

+

X F'#".D

-

[ F'.".D

*

[ #'F=!D

J

X

"J'JJ+D

#

X.'..F

"

!"'Fi

# "

+

#

式中
D

=

-

D

#

分别代表
S?=

!

S?"

!

S?F

!

S?!

!

S?-

!

S?*

!

S?J

!

S?#

和
S?=.

的得分$

图
J

!

#

%

$累计贡献率&#

.

$

IN$

#

OM+$$̂

$的载荷图&

#

-

$

INB

#

$+LZM̂

$的载荷图

34

0

+J

!

"

%

#

N6>6A%'4;7-/:',4.6'4/:,%'7/8IN)

'

Q/%=4:

0(

A/'

/8

"

.

#

IN$

"

OM+$$̂

#!"

-

#

INB

"

$+LZM̂

#

!!

将函数
=

得分作为横坐标!函数
"

得分作为纵坐标!用

函数
=

和函数
"

的判别得分作散点图!如图
-

"

6

#!可以看出

不同煤种组质心分离明显!褐煤样品和烟煤样品有部分重

叠!判别函数
=

对无烟煤和烟煤%褐煤之间的分离起主要作

用!判别函数
"

对烟煤和褐煤%无烟煤之间的分离起主要作

!.J"

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
!"

卷



用$判别变量和判变函数之间的相关性可以用绝对相关系数

表示*

=F

+

!绝对相关系数越高!说明变量对判别函数的贡献越

大$图
-

"

<

#表明!

S?=

和第一个判别函数相关性最强!

S?"

和第二个判别函数相关性最强!

S?=

和
S?"

主要与煤炭中挥

发分含量有关!其次是水分!说明
Q:4K03

判别模型对不同煤

种进行判别的主要依据是不同煤种中挥发分和水分含量的

差异$

图
K

!

#

%

$判别函数#

(

$

%

(

B

$得分散点图&#

.

$判别函数#

(

$

%

(

B

$中每个变量的相关系数

34

0

+K

!

"

%

#

!4)-,4>4:%:'86:-'4/:

"

(

$

!

(

B

#

=7-7:',%A4Y7=

(

/4:'

>%

(

'"

.

#

N/,,7A%'4/:-/7884-47:'/87%-&;%,4%.A74:'&7

=4)-,4>4:%:'86:-'4/:

"

(

$

!

(

B

#

!!

具体判别结果如表
!

所示!建模样品集显示了
#Ji

的判

别结果!采用留一交叉验证来验证这些输出!交叉验证的结

果显示
#*'Ji

的煤炭样品判别准确!通过将
="F

个未知样本

作为该模型的测试集!进一步验证了所开发的模型方程!测

试样品集判别准确率为
##'=i

$说明近红外光谱结合逐步判

别-

Q:4K03

判别分析!能实现对全球范围内煤炭的煤种

识别$

表
H

!

判别准确率#

^

$

<%.A7H

!

!4)-,4>4:%'4/:%--6,%-

@

"

^

#

建模样品集 交叉验证 测试样品集

烟煤
#J'F #*'* #*'F

褐煤
#+'* #+'* =..

无烟煤
=.. =.. =..

总
#J #*'J ##'=

F

!

结
!

论

!!

利用傅里叶变换近红外光谱收集了来自澳大利亚%俄罗

斯%印度尼西亚%蒙古%加拿大%哈萨克斯坦%菲律宾%越

南%朝鲜
#

个国家!涉及烟煤%褐煤%无烟煤
F

个煤种!共计

!=.

个煤种样品的的近红外漫反射光谱数据$近红外谱图表

明!不同煤种的吸光度%光谱斜率%特征吸收峰存在差异$

无烟煤的吸光度整体最高!烟煤次之!褐煤最低'无烟煤光

谱斜率几乎趋于零!而褐煤的光谱斜率最大'三个煤种中!

仅褐煤的特征吸收峰最明显!无烟煤几乎无特征吸收峰产

生$为对煤种和近红外光谱特征之间的相关性进行解释!结

合煤炭中水分%挥发分%固定碳含量信息及
c>P

提供的煤

炭芳香度信息进行分析!发现煤炭近红外漫反射吸光度大小

与煤炭中固定碳含量呈正相关!光谱斜率与煤炭芳构化呈负

相关!主要特征峰的强弱与煤炭中水分和挥发分含量呈正相

关$基于近红外光谱特征与煤种之间的相关关系!结合
Q:4K,

03

-逐步判别分析对全球不同产地来源煤炭的煤种进行鉴

别$首先使用
S?9

对光谱降维!然后采用逐步判别筛选出

S?=

!

S?"

!

S?F

!

S?!

!

S?-

!

S?*

!

S?J

!

S?#

和
S?=.

作为

有效变量建立煤种鉴别的
Q:4K03

判别分析模型!共得到两组

判别函数!判别函数
=

和判别函数
"

分别与
S?=

和
S?"

相关

性最强!

S?=

和
S?"

的载荷图又表明
S?=

和
S?"

主要与煤

炭中挥发分和水分的含量有关!说明
Q:4K03

判别分析对不同

煤种进行鉴别的内在依据是煤炭中挥发分和水分含量的差

异$最终测试样品集判别准确率可达到
##'+i

!说明近红外

结合
Q:4K03

-逐步判别分析是一种有效的针对全球范围内煤

炭煤种鉴别的方法$
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