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基于 LOCAL算法的秸秆水分和热值的 

近红外光谱快速分析 

．皇才进 ， 韩鲁佳 ， 刘 贤 ， 马玲娟 
(1．中国农业大学 工学院，北京 100083；2．中国农业机械化科学研究院，北京 100083； 

3．农业部农业机械试验鉴定总站，北京 100122) 

摘要：水分和热值是与秸秆能源转化利用相关的重要特性指标，采用近红外光谱技术结合 LOCAL算法来予测秸杆 

水份和热值．首先将样品分别按水分含量和热值大小均分为高、中、低三个子集分段建模，结果高、中、低含量样品 

建立的模型的交互验证标准差(SECV)几乎都小于全部样品模型的SECV，表明了秸秆水分和热值变幅对近红外光 

谱模型的预测精度有较大的影响．针对化学值变幅对模型精度的影响，引入 LOCAL算法实现近红外光谱技术预 

测，快速分析测定秸秆的水分和热值．研究结果表明，LOCAL算法为每个预测样品选择合理的定标集，与常规的 PLS 

和MPLS模型相比，有效提高了近红外光谱技术预测精度，在秸秆近红外光谱定量分析中有着广阔的应用前景． 
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RAPID MEASUREMENT FOR M OISTURE AND CALoRIFIC 

VALUE oF STRAW  BASED oN NEAR INFRARED 

SPECTRoSCoPY AND LoCAL ALGoRITHM 
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Abstract：Moisture and Calorific value，which are two of the most important properties of straw for energy conversion process， 

were predicted by near infrared spectroscopy(N1RS)technique and LOCAL algorithm．Firstly，the salnples were evenly divided 

into 3 subsets according to the chemical values，named high，mid and low concentration respectively，to build global partial least 

square regression(PLS)calibrations．Standard errors of cross validation(SECV)of the three calibrations based on subsets were 

lower than that of calibration based on the whole samples，which suggested that the variation of mo isture and calorific value af- 

fected the accuracy of M RS calibrations．Then，LOCAL algorithm was introduced to near infrared spectroscopy analysis for rapid 

measurement oftlle moisture content and calorific valHe of straw samples．By the use ofLOCAL algorithm ．the prediction accura— 

cy iS improved compared to the PIS and MPLS models for both moisture and calorific value of stIlaw．It iS therefore concluded 

that LOCAL algorithm has a broad application prospect in qu antitative analysis of straw． 

Key words：near infrared spectroscopy；LOCAL algorithm；moisture；calorific value 

引言 

直燃发电是秸秆能源转化利用的有效途径之 
一

． 作为电厂的原料，秸秆的水分和热值是最受关注 

的两个性质指标．将近红外光谱分析(NIRS)这种快 

速分析技术应用于秸秆的水分含量和热值的定量分 

析具有重要现实意义，不仅可提高秸秆电厂的检测 

效率，还能降低分析成本． 

在先前的研究 中，我们利用偏最小二乘 回归 

(Partial Least Square，PLS)以及改进的偏最小二乘 

回归(Modified Partial Least Square，MPLS)建立秸秆 

水分和热值的近红外光谱模型，取得了较好的预测 
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效果．但是由于样品状态、分析测试环境等诸多因素 

的影响，模型精度仍然是制约近红外光谱技术推广 

应用的瓶颈之一． 

为提高模型的精度，新的化学计量学方法，如支 

持向量机⋯、遗传算法 等被越来越多地应用到光 

谱模型的建立与优化过程中．本文拟分析探讨影响 

秸秆水分和热值近红外光谱模型精度的因素，在此 

基础上采用 LOCAL算法建立近红外局部模型来预 

测秸秆水分和热值． 

1 实验材料与方法 

1．1 秸秆样品的收集与制备 

实验所用秸秆样品收集自全国24个省(市)， 

由来自17个省(市)的 172个稻秸样品和来 自14个 

省(市)的50个麦秸样品组成．样品主要在 2004年 

至2006年间收割，包括了 130个水稻品种和29个 

小麦品种，代表了不同土壤类别、不同气候条件和不 

同的保存方法．样品直接切短至 3—5cm供水分热 

值测定和光谱分析． 

1．2 秸秆样品近红外光谱的采集 

利用 Foss NIRSystem 6500光栅型近红外光谱仪采 

集样品光谱，仪器工作参数为：谱 区范围 1100～ 

2498nm，扫描次数32次，数据间隔为2 nlti，数据以log 

(1／R)的形式存储．在室温(20～22oC)环境下，样本装 

填在天然样品杯内进行扫描．每个样本分别装填 5次 

以减小装样误差 J，分别进行扫描取其平均光谱． 

1．3 秸秆样品水分和热值的实验室化学值测定 

秸秆样品的水分含量和热值的测定均依照欧盟 

标准委员会的方法测定，采用的仪器为电热式常压 

烘箱和IKA C200氧弹式热量计．测得水分和热值均 

以鲜基计算，分别用重量百分比(w％)和J／g表示． 

1．4 秸秆水分和热值分段模型的建立 

仪器采集到的秸秆样品近红外光谱包含了物理 

信息和化学信息 ' ．常用的偏最／b--乘回归的方 

法能有效地利用光谱数据和化学值数据建立线性模 

型，但是却不能很好地处理光谱和化学值之间的非 

线性关系 ．对于秸秆样品来说，由于纤维成分含 

量很大，各粉碎的样品粒度分布不均匀，粒度在光谱 

信息上的表达削弱了光谱和化学值之间的线性关 

联．另一方面，水分和热值在近红外区有强烈吸收， 

因此秸秆水分和热值在全含量范围内可能不能很好 

地服从比尔定律，造成线性模型的失拟[ ． 

本研究首先分别根据水分含量和热值的大小， 

按高含量，中含量和低含量将样品均分为3个子集， 

每个子集含有74个样品．利用每个子集建立全交互 

光谱模型，并比较分析交互验证标准差(SECV)，考 

察基于不同含量子集模型的SECV与全部样品建立 

的模型的SECV是否存在显著差异，从而判断在全 

部样品的化学值变幅内近红外光谱能否依比尔定律 

较好地线性预测水分含量和热值． 

1．5 近红外光谱 LOCAL模型的建立 

LOCAL算法是一种快速的定标方法，它可消除传 

统定标中繁琐的定标样品系建立过程，简化定标的建 

立及常规分析．LOCAL算法通过对某一样品的光谱与 

整个光谱库相比较从而建立定标子系来预测每一个样 

品．针对每一个样品，算法首先检测每一预测样品与定 

标系样品的匹配性以及与其临近样品的匹配程度，计 

算出异常样品每一成分的马氏H值并对异常样品进行 

标记，快速挑选出最佳的定标子系，然后再利用 PLS方 

法建立定标并利用此定标预测此样品． 

已有文献 报道 LOCAL算法可有效应用于 

NIRS分析检测，尤其对大样本量的情况，LOCAL算 

法表现出了较好的预测精度．将秸秆样品分别按照 

水分含量和热值的大小排列，隔三取一作为验证集， 

余下作为 LOCAL算法样品库．本研究所用 LOCAL 

算法的计算过程利用 WinISI II软件实现．首先对光 

谱数据进行变量标准化处理(Standard normal vari． 

ate，SNV)，再对样品库和验证集光谱求导得到一阶 

或二阶光谱．LOCAL模型的优化需要确定 3个参 

数：第一个是从样品库中选取参与建模的样品数 

(k)；第二个参数是建模过程中用到的最大 PLS主 

成分数(j)，一般来说，在一定的范围内，主成分数越 

多，模型精度会越高；第三个参数是模型预测时最少 

需剔除的PLS主成分数(In)，最前的几个主成分对 

物质含量的预测效果通常较差，可以利用 m值的大 

小控制预测时采用的 PLS主成分数．本研究设定建 

模样品数目k的取值范围为60—130，间隔为5[13]， 

建模过程中用到的最大 PLS主成分数 j为 l0～24， 

预测时最少需剔除的 PLS主成分数 m为3—5，同时 

设定最小建模样品数 目为 40以保证有足够的样品 

参与定标  ̈，共得到 675个组合，以偏差校正的预 

测标准差(SEP(C))最小来选择优化 LOCAL模型． 

2 结果与讨论 

2．1 秸秆的近红外光谱 

对222个秸秆样品进行光谱扫描，得到光谱图如 

图 1所示．由图可见，在全波长范围内，光谱存在多个 

吸收峰，反映了秸秆中水分和有机物(主要是纤维质 
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图1 222个秸秆样品的近红外光谱图 
Fig．1 NIR spectra of 222 straw samples 

物质)的含量组成Ll ，这为秸秆水分和热值的定量分 

析提供了丰富的信息．同时光谱在吸光度轴上差异较 

大，需要采用光谱预处理方法来消除基线平移． 

2．2 秸秆热值的实验室分析结果 

秸秆样品水分和热值的最小值、最大值、平均值 

和标准偏差统计结果如表 1所示．由表 1可知，秸秆 

样品热值的变幅较大，基本可覆盖我国秸秆热值的 

可能范围，具有很好的代表性．其平均值在正常的范 

围之内，与文献报导值  ̈埽J一致． 

2．3 分段建模的结果分析 

分段建模的结果如表 2所示．秸秆中水分含量 

的分段建模预测精度都高于全部样品模型，特别是 

低水分和中等水分含量样品建立的模型显著性高于 

表 1 秸秆热值实验室分析统计结果 
Table 1 Statistical results of laboratory measurement 

No． Min Max Mean S．D 

Moisture(％) 222 5．13 20．44 9．01 2．28 

Calorific value(J／g) 222 12768 16732 14598 828 

表 2 分段建模交互验证的 SECV比较 
Table 2 SECV of optimized NIRS equations for low．mid 

and higIl ranges respectively 

Low Mid Hi【gh All 

Moisture(％) 0．411 0．391 0．629 0．630 

Calorific vMue(J／g) 206 112 172 201 

表3 LOCAL定标和 PLS、MPLS定标的预测效果比较 
Table 3 Comparison of LOCAL calibration an d PLS， 

M PLS calibration 

全部样品模型．但是因为水分在近红外区吸收强烈， 

高水分含量样品建立的模型精度较差．秸秆热值各 

分段模型的SECV总体上也小于全部样品模型．低 

热值秸秆样品建立的模型的SECV略高于全部样品 

模型，这是因为低热值样品大多水分含量较高，水分 

强烈吸收峰干扰了对热值相关特征吸收峰的提取， 

从而导致模型的精度下降． 

秸秆水分和热值分段建模和全部样品建模比较 

的结果表明，如果利用全部样品建立近红外模型，由 

于水分和热值变幅较大，会使得吸光度和水分含量 

及热值化学值之间的关系偏离比尔定律，产生非线 

性关系从而影响模型精度．分段模型则能一定程度 

上避免非线性关系对模型的影响，因此挑选合适的 

定标集可有效提高近红外光谱模型的精度． 

2．4 LOCAL定标及其预测效果 

对秸秆中水分含量，采用 SNV和一阶导数处理 

后的光谱，LOCAL定标优选的建模样品数 目k为 

75，建模最大主成分数j选择 15，预测剔除的主成分 

数 m选择 3．对秸秆热值，采用 SNV和二阶导数处 

理后的光谱，LOCAL定标优选的建模样品数 目k为 

125，建模最大主成分数j选择 15，预测剔除的主成 

分数 m选择 4．表3比较了 LOCAL优选模型和优选 

的 PLS模型及 MPLS模型的预测效果．与两种常规 

的回归模型相比，LOCAL算法明显改善了秸秆水分 

和热值的近红外预测精度． 

3 结论 

LOCAL算法用于近红外光谱技术来预测秸秆 

水分含量和热值，针对每一个预测集样品，通过光谱 

特征来有的放矢地选择定标集，使得在选定定标集 

内光谱数据与化学值的线性关系更加可靠，避免了 

采用全部样品时光谱数据和化学值间可能存在的非 

线性关系，从而提高近红外光谱技术预测的精度．本 

研究所用的样品数量有限，如果扩大样品数量与代 

表性，LOCAL算法的潜力可以得到更好的发挥． 
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