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煤灰熔融温度预测方法研究现状
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摘 要: 为准确预测煤灰熔融温度，论述了国内外建立煤灰熔融温度预测模型的现状，重点分析了线

性回归法、BP 神经网络法、支持向量机法和 FactSage 软件法的应用情况及误差。回归分析法的应用

最为广泛，其中利用最小二乘法拟合的预测公式的相关性系数较高，但适应性较差; BP 神经网络法适

应性较强，但必须输入大量数据对模型进行训练; 支持向量机法虽然优于回归分析法与 BP 神经网络

法，但不能阐明煤灰熔融过程中矿物演变规律，不能科学说明灰熔融特性变化机理。FactSage 软件法

不仅有较高的预测精度，还可阐明煤灰熔融过程中矿物质演变规律，优化煤灰熔融温度的评价标准，

建立更可靠的预测模型。因此，FactSage 软件法是应用前景广阔的煤灰熔融特性预测方法。
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Abstract: In order to predict coal ash melting temperature，the present situation of ash melting temperature prediction model at home and
abroad was introduced，including regression analysis method，BP neural network method，support vector machine ( SVM) method and Fact-
Sage software method． The application of regression analysis method was widely used，the correlation coefficient of predicting formula fitted
by the least square method was higher，while its adaptability was poorer． The adaptability of BP neural network was stronger，but the large
amounts of data must be input for training the model． The SVM method was better than the first two，but it couldn＇t clarify the ash melting
process of mineral evolution law，that meant it couldn＇t scientificly indicate ash melting characteristics change mechanism． FactSage soft-
ware method had higher prediction accuracy，it could clarify the process of mineral ash fusion conversion and optimize the ash melting tem-
perature of evaluation criteria． Based on the properties of FactSage software method，a more reliable prediction model could be established．
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0 引 言

我国煤炭种类齐全，储量巨大，同时具有贫油、
少气的能源结构特点。据统计，煤炭的 84% 用于直

接燃烧，由于燃煤设备和燃烧技术相对落后，煤炭在

燃烧过程中未被充分利用，特别是一些煤化程度较

低的煤，因为其结构特性在使用过程中受到限制，燃

烧后产生 CO2、硫化物及烟尘，不但造成了严重的环

境污染，还威胁人类健康。发展洁净煤技术是煤炭

资源清洁高效利用的必然选择，煤炭清洁高效转化
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是洁净煤技术的重要领域，煤气化技术是煤炭清洁

转化的核心。灰熔融温度作为煤气化的一项重要

指标与煤灰的熔融特性有着密切联系。气化原料

煤的熔融温度是影响气化炉运行的关键［1］。实际

工业运行数据表明，气化炉中煤的灰熔融温度与

实验室测定结果有一定差异［2］。因此，准确预测

煤灰熔融温度不仅有助于选取适合该煤种的气化

技术，还可提高气化炉操作的稳定性，从而保证气

化炉长周期稳定安全运行。煤灰化学成分与煤灰

的熔融温度密切相关，国内外围绕煤灰熔融温度

预测已开展了较为系统的研究工作，主要预测方

法有回归分析法、反向传播( BP) 神经网络法、支持

向量机法和 FactSage 热力学软件法等。笔者在分

析归纳近年来有关煤灰熔融温度预测相关文献基

础上，论述了不同预测方法的优缺点，为准确预测

煤灰熔融温度指明方向。

1 回归分析法

回归分析法是利用各种线性关系拟合出煤灰成

分与煤灰熔融温度的关系式。回归分析法主要有逐

步回归法［3－6］、分段拟合法［7－8］、回归分析拟合法［9］、
偏最小二乘回归法［10－11］、最小二乘回归法等［12］。
樊泉桂等［11］利用 SPSS ( 统计产品与服务解决方案

软件) 软件进行多元回归分析，推导出精度相对较

高的预测灰熔融温度的公式。曹祥等［12］引入煤中

矿物因子 ΦMF，用耐熔矿物相与助熔矿物相最强衍

射峰的衍射强度的比值( I［耐熔矿物相］/ I［助熔矿

物相］) 来表示矿物因子，通过回归分析、曲线拟合

方法得到预测公式，其可靠性较好。煤灰熔融温度

的线性回归预测法见表 1。由表 1 可知，利用最小

二乘法线性拟合的预测公式的相关系数较高，相对

平均误差也较小，是一种较为可靠的预测方法。

表 1 煤灰熔融温度的回归分析预测法

Table 1 Ｒegression analysis prediction method of coal ash melting temperature

煤样数 预测指标 方法 变量 偏差

154 FT 逐步回归分析法
X = ( SiO2 + A12 O3 + TiO2 ) / ( Fe2 O3 +
CaO +MgO)

实际温度误差为 71 ℃，符合国家标准( 80
℃ )

43 ST 逐步回归分析法 SO3、Fe2O3、CaO
平均绝对离差为 42. 43 ℃，平均相对离差
3. 6%

181 FT 逐步回归与多元线性法
SiO2、Al2 O3、Fe2 O3、CaO、MgO、K2 O、
Na2O、TiO2

相关系数为 0. 934

172 FT、ST 分段拟合
x = ( SiO2 + Al2 O3 ) / ( Fe2 O3 + CaO
+ MgO +K2O + Na2O)

实际温度平均误差为 37 ℃，符合国家标
准

60 DT 偏最小二乘回归法
SiO2、Al2 O3、Fe2 O3、CaO、MgO、K2 O、
Na2O、TiO2

相对平均误差为 0. 95% ～1. 50%，精度相
对较高

11 FT 最小二乘回归法
SiO2、Al2O3、Fe2O3、CaO、MgO、K2O、
Na2O

相关系数为 0. 9993，精度高

23 FT 最小二乘回归法 SiO2、A12O3、Fe2O3、CaO 、MgO 相关系数为 0. 929，精度相对较高

62 FT、DT 回归分析、线性拟合 Al2O3、Fe2O3、CaO 预测偏差小于 80 ℃的样本占总体的 85%

22 FT、DT、ST 回归分析、曲线拟合 SO3、Fe2O3、CaO、MgO、K2O、Na2O 相关系数为 0. 929，偏差符合国家标准

170 FT、ST 多元回归分析法 SiO2、A12O3、TiO2、Fe2O3、CaO 、MgO 误差符合国家标准

34 FT 回归分析、线性拟合 ΦMF = I［耐熔矿物相］/ I［助熔矿物相］ 相关系数为 0. 97，精度相对较高

注: DT 为变形温度，ST 为软化温度，FT 为流动温度; 氧化物含量均为质量分数。

2 BP 神经网络法

回归分析法使用较为方便，但其预测模型的适

应性较差，只有在灰分适用范围内才具有较好的预

测效果［13］。BP 神经网络法是一种非线性回归方

法，拥有强大的非线性映射能力。三层神经网络已

经被证明可以近似成任何一个非线性连续函数的任

意精度，此外，BP 神经网络法的建模过程更方便、直
接，不需指定输入量与输出量直接数量关系［14］。樊

泉贵等［11］利用线性回归法和 BP 神经网络法分别建

立了相应的预测模型，研究发现利用 BP 神经网络

建立的预测模型可明显降低预测值与实测值之间的
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误差。刘涛［15］将煤灰成分中的 9 种组分( SiO2、Al2
O3、TiO2、SO3、Fe2O3、CaO、MgO、K2O、Na2O) 和 5 种

组合形式( B /A、D、S /A、Ｒ250、S) 作为 BP 神经网络输

入层单元，其中 5 种组合形式分别为: 酸碱比 B /A =
( Fe2 O3 +CaO +MgO +K2 O +Na2 O ) / ( SiO2 +Al2 O3 +
TiO2 ) ，碱性氧化物含量 Base = Fe2O3 +CaO+MgO+K2

O+Na2O，SiO2 值 S = SiO2 / ( SiO2 +FeO+CaO+MgO) ，

白云石比例 D = ( CaO+MgO) / ( FeO+CaO+MgO+K2

O+Na2O) ，Ｒ250( SiO2 +Al2 O3 +FeO+CaO+MgO = 100，

即视煤灰中仅含有这 5 种氧化物) = ( SiO2 +Al2O3 ) /
( SiO2+Al2O3 +FeO+CaO) ( 以上氧化物含量均为质

量分数，% ) ，混合灰灰熔融温度的 4 个特征温度作

为输出层单元，使用多组实测值对网络模型进行训

练，并建立相应的预测煤灰熔融温度的数学模型。
霍正华［16］以 9 种煤灰组分( SiO2、Al2O3、TiO2、SO3、

Fe2O3、CaO、MgO、K2O、Na2O) 作为输入量，煤灰熔融

温度作为输出量，选用多个实测值作为网络的训练

样本，用 MATLAB 创建 BP 神经网络并采用 11 种计

算方法来预测煤灰熔融温度。Yin 等［17］利用带有动

量项的 BP 神经网络对 160 个煤样的灰熔融温度进

行建模预测，预测的最大误差在 15% 左右，平均相

对误差为 5%左右，结果好于预测公式的计算结果。

3 支持向量机法

BP 神经网络法虽然适应性较强，预测精度较

高，但必须输入大量数据来对模型进行训练，但如果

出现数据量不充分或缺少具体的理论模型时，支持

向量机法是不错的选择。支持向量机的发展历程见

表 2。

表 2 支持向量机的发展历程

Table 2 The development of support vector machine( SVM)

作者 成果 年份

Vapnki 得出一种求解支持向量机二次规划问题的分块算法 1995 年

Osuna 提出了子集选择算法，加快了支持向量机的训练速度 1997 年

Jachims 找到一种称为 SVMLight 支持向量机 1998 年

Platt 找到更为有效的支持向量机训练算法，即序列最小优化算法 1998 年

Cnawebnehgrs 找到一种增量减量式学习方法 2001 年

国内外专家学者 应用于语音处理、图像检索、人脸识别、入侵检测以及数据挖掘等领域 2001 年至今

支持向量机在发达国家被成功应用于很多领

域，如模式识别、绘制相图、分子和材料设计、微量元

素分析、化学工程和技术等［18－19］。张晓龙［19］利用

支持向量机建立了准确率很高的煤灰熔融温度预测

模型。王春林［20］利用支持向量机算法建立煤灰熔

融性预测模型，并通过遗传算法对支持向量机模型

的参数进行优化，获得了最优的模型参数，该模型对

于单煤和混煤的灰熔融温度预测准确度很高。李清

毅等［21］采用支持向量机建立煤灰软化温度预测模

型，通过网格搜索寻优方法对支持向量机模型的参

数进行优化，在设定的不同精度下分别获得模型的

最优参数，利用优化后的模型对单煤和混煤的灰熔

融温度进行预测，并将不同精度下的预测结果与试

验结果进行对比，预测结果表明，经网格搜索优化后

的支持向量机模型对煤灰熔融温度预测较精确。
Zhao 等［22］利用基于交叉验证的动态优化搜索技术

的最小二乘支持向量机( 回归) 模型预测煤灰软化

温度( ST) ，并与目前的回归模型和传统模型，如多

重线性回归( 近红外) 、多重非线性模型以及人工神

经 网 络 模 型 等 进 行 对 比，发 现 其 平 方 误 差 为

0. 0128，相关系数为 0. 9272。此外，基于回归模型

对煤灰成分和灰熔融温度之间的相关关系进行分

析，有助于深入了解影响煤灰融合行为的参数。

4 FactSage 软件法

支持向量机法虽然优于线性法与 BP 神经网络

法，但不能阐明煤灰熔融过程中矿物演变规律，不能

科学说明灰熔融特性变化机理。FactSage 是化学热

力学领域完全集成数据库最大的计算系统之一［23］。
其中 Equilib 模型作为 FactSage 软件最主要的模型，

在煤灰熔融特性的研究计算中有突出表现［24］。该

软件可计算灰熔融液相温度，预测已知温度和组成

的煤灰液相分率、固相分率［25］，得出特定矿物的反

应，灰渣的形成和灰渣液相状态下的组成，可根据平

衡关系建立多相平衡图［26］。FactSage 热力学软件

已被用于气流床煤气化技术改进和设计。
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4. 1 多元相图法

煤灰熔融特性与相平衡性质之间有非常密切的

关系，而作为多元系相平衡关系的图解的多元相图，

可利用 FactSage 软 件 计 算 并 得 出 相 应 的 多 元 相

图［27］。其中三元相图是描述三元系物质的状态图，

主要包括在热力学平衡条件下状态随温度、压力、组
分等变量变化。根据三元相图可确定三元系中的任

一成分随温度变化引起的相平衡点温度及相平衡转

变，还可确定任一给定温度下三元系物质处于平衡

状态下的相组成，并利用杠杆定律在其等温截面图

上计算各平衡相的相对量［28］。
在煤灰熔融特性研究中，三元相图可描述成以

煤灰中酸性氧化物、碱性氧化物和酸性非助熔氧化

物为顶点的正三角形相图，研究煤灰熔融特性常用

的三元相图包括 CaO－SiO2 －Al2O3、FeO－SiO2 －Al2O3

等。李帆等［29－30］发现混煤灰在弱还原性气氛、变形

温度下的矿物组成与 SiO2 －Al2O3 －CaO 三元相图的

矿物组成基本一致，煤灰熔融温度可以根据煤灰的

组成利用相图进行预测，还可进一步预测各种矿物

或添加剂对煤灰熔融性的影响。乌晓江等［31］发现

根据已知灰成分 CaO、SiO2、Al2O3、Fe2O3 之间的比

例关系，可以确定相图上对应的主要矿物质，从而预

测其灰熔融温度。袁海平等［32］研究发现煤灰的组

成与其在三元相图上所处的结晶区有非常密切的关

系，而主固相的熔融过程又在一定程度上决定煤灰

的熔融性温度，从而可进一步研究助熔剂添加量对

煤灰熔融特性的影响。有学者利用 FactSage 热力学

软件计算三元平衡相图了解氧化物对煤灰熔融特性

的影响并预测煤灰熔融温度，其预测结果的精度都

很高。但 这 些 方 法 也 仅 适 用 于 一 定 的 灰 分 范

围［33－38］。
张子利［39］用 FactSage 热力学软件绘制了 SiO2－

Al2O3－CaO－MgO 类四元相图，添加钙镁氧化物的助

熔效果优于 CaO、MgO，其原因是煤灰组成处在相图

的两元或三元共晶点附近，导致煤灰的熔融温度低

于周围温度，这与煤灰熔融温度的测试结果相一致。
4. 2 液相温度、矿物组成法

液相温度、矿物组成法是根据液相温度、煤灰矿

物组成的演变与煤灰熔融特性的关系来预测煤灰熔

融温度。利用 FactSage 软件计算出相应的液相温

度、液相生成量和各阶段的矿物组成，并与煤灰熔融

特性联系起来，从而更加准确预测灰熔融温度，并可

建立流动温度与液相温度间的关系式: FT = AFT +BFT

TL，其中，AFT、BFT均为常数; TL为液相温度，℃。
李寒旭［40］用 FactSage 热力学模型来计算高温

煤灰液相的量和煤灰矿物组成的转变。研究发现用

液相生成量为 75% ～ 80% 时对应的计算温度来预

测淮南煤灰流动温度是一种比较有效的方法。同时

该软件也很好地解释了随温度变化煤灰中矿物组成

的变化趋势，从机理上阐述了煤灰熔融温度变化的

原因。
李德侠［13］用 FactSage 热力学模型计算煤灰液

相温度进而预测灰熔融温度，线性回归法线温度与

流 动 温 度 之 间 的 关 系 式: FT = 0. 74936TL +
216. 24897，相关性系数为 0. 924，表明煤灰流动温

度与液相温度之间的线性相关性较强。有学者利用

FactSage 软件法计算煤灰液相温度并预测灰熔融温

度，精度均很高( 误差为 5 ～ 10 ℃［40］) ，且方便有

效［41－44］。
此外，van Dyk 等［45］发现最重要的并不是具体

的流动温度，而是灰渣形成时的气化炉操作温度，用

FactSage 软件进行平衡计算得出不同温度下各种晶

型的转变过程，可以弥补利用灰熔融温度标准去预

测灰渣形成的不足。

5 结 语

FactSage 热力学软件法克服了回归分析法、BP
神经网络法和支持向量机法的缺点。多元相图预测

需要根据相图的具体情况人为操作并得出结果，操

作过程较复杂，但其精度很高，可以阐明煤灰熔融过

程中矿物的演变过程，还能优化煤灰熔融温度的评

价标准，是一个预测灰熔融温度的非常可靠的方法。
因此，进一步开展 FactSage 热力学软件法预测不同

气化用煤或气化配煤的灰熔融温度，对于提高预测

准确度、深入了解矿物的演变过程和优化灰熔融温

度评价标准有重大的意义。
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