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运用近红外光谱分析煤质硫含量

郑 忠
( 西山煤电( 集团) 有限责任公司 屯兰选煤厂，山西 古交 030206)

摘 要: 为了研究煤质的硫含量，采集了 120 个煤粉样品的近红外漫反射光谱，建立了偏最小二乘回

归结合不同光谱预处理方法的定量数学模型，并与工业检测结果进行对比。结果表明: 采用 5 点平滑

处理后的模型效果最佳，相关系数达到 0. 89695，校正集均方根误差( ＲMSEC) 和预测集均方根误差

( ＲMSEP) 分别为 0. 0406 和 0. 0423，结果表明模型具有较高的相关性、稳定性和预测能力。
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Analysis of sulfur in coal with Near Infrared Spectroscopy
ZHENG Zhong

( Tunlan Coal Preparation Plant，Xishan Coal Electricity Group Co． ，Ltd． ，Gujiao 030206，China)

Abstract: In order to investigate the sulfur in coal，the authors collected the near － infrared diffuse reflection spectrum from 120 coal sam-
ples，the mathematical model which introduced partial least squares regression ( PLSＲ) combined with different spectrum pretreatment
methods were established． Then the paper compared the model with industrial detection． The results showed that，the PLSＲ modeling of sul-
fur by 5 points smooth had better effects． The root mean square error of calibration ( ＲMSEC) and root mean square error of prediction
( ＲMSEP) were 0． 0406 and 0． 0423，with correlation coefficients of 0． 89695 respectively． The results indicated that the model had high
relevance，stability and accuracy．
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0 引 言

全硫作为煤质内部成分的重要指标，是一种有

害的元素。硫含量高的煤，供燃烧、气化或炼焦使用

时都会带来很大的危害［1 － 2］。煤炭在加工和利用的

过程中，一些高硫煤在燃烧后会产生大量的 SO2 气

体，不仅污染环境，严重时还会产生酸雨，因此，对煤

中硫含量的检测显得尤为重要。传统的测定方法主

要有重量法［3］、库仑滴定法［4］和高温燃烧中和法［5］

等，但这些方法只适用于褐煤和无烟煤［6 － 7］，且存在

着分析时间长的不足。近红外光谱作为一种波长在

800 ～ 2500 nm 的快速、无损检测技术［8 － 10］，因其具

有较强的穿透能力，能够对煤质内部的基团 O—H、
C—H、S—O 产生倍频与合频的漫反射吸收带，进而

分析出煤质的内部成分信息。笔者以煤质内部硫含

量为检测对象，建立了 120 个煤样的偏最小二乘回

归模型［11 － 12］，对比分析了不同光谱预处理［13 － 14］下

各模型的效果。

1 实验研究

1. 1 实验样品

本次实验的 120 个煤粉样品全部由西山煤电集

团屯兰选煤厂提供，煤种均为精煤，粒度小于 5 mm，

每个样品提供了全硫含量的工业检测结果，具体为:

最大值 1. 49%，最小值 0. 78%，平均值 1. 04%，标准

偏差 0. 09%。
1. 2 光谱采集

近红外光谱仪器的参数设置如下: 波长 807 ～
2564 nm，分辨率 16 cm －1，扫描次数 32 n /s，动镜速

度 1. 2659 cm /s。对煤的全硫含量进行光谱采集，每

个样品的漫反射光谱采集 3 次，取平均值作为原始

光谱。图 1 是部分样品硫含量的原始光谱图，每个

47

中
国

煤
炭

期
刊

网
 

www.ch
ina

ca
j.n

et



郑 忠: 运用近红外光谱分析煤质硫含量 2014 年第 6 期

样品的光谱不完全重合。不难发现，在 1350 ～ 1450
nm 和 1800 ～ 1950 nm 处具有 2 个吸收峰，根据 S—
O 基团的吸收带，判断其与煤质内部成分 S—O 基

团的合频与倍频吸收有关。

图 1 部分煤样硫含量的原始光谱图

1. 3 模型的评价指标

采用偏最小二乘回归( PLSＲ) 算法建立 120 个

煤样的原始光谱及不同平滑点数和多项式次数相结

合的定量模型，全部样品的 3 /4 作为校正集，用来建

立定量模型，其余 1 /4 作为预测集，用来预测模型的

稳定性。通过比较相关系数( Ｒ) 、校正集均方根误

差( ＲMSEC) 和预测集均方根误差( ＲMSEP) 来评价

模型的好坏，其中，相关系数高说明模型的相关性

好，ＲMSEC 和 ＲMSEP 的值越小且接近说明模型的

稳定性和预测能力高［15 － 16］。

ＲMSEC =
∑N

i = 1
( y^ i － yi )

2

N － A －槡 1

ＲMSEP =
∑N

i = 1
( y^ cv，i － yi )

2

槡 N
式中，yi 为测得的浓度值; y^ i 为模型预测值; y^ cv，i是相

对于 yi 的预测值; N 为模型样本数; A 为成分数。

2 结果分析

采用偏最小二乘回归算法建立了 120 个煤样硫

含量的原始光谱以及经过不同光谱预处理后的定量

模型，结果见表 1。
由表 1 可见，经过 15 点平滑预处理后的均方根

误差值最低，ＲMSEC 和 ＲMSEP 相差 0. 017，原始光

谱的 ＲMSEC 和 ＲMSEP 相差最小，只有 0. 007，但其

值较高，且相关性不如 15 点平滑处理后的结果。综

合考虑，认为 15 点平滑预处理后的模型效果最优。
图 2 是全硫含量经过 15 点平滑处理后的预测值和

真实值的建模散点图，相关系数达到 0. 89695，ＲM-
SEC 为 0. 0406，显示了较高的相关性。

表 1 不同预处理方法后的建模结果

预处理方法 Ｒ ＲMSEC ＲMSEP

原始光谱 0. 82592 0. 0506 0. 0513

一阶微分 0. 76500 0. 0591 0. 0666

二阶微分 0. 78587 0. 0567 0. 0643

15 点平滑 0. 89695 0. 0406 0. 0423

多元散射校正 0. 70655 0. 0649 0. 0492

标准归一化处理 0. 71160 0. 0644 0. 0490

图 2 15 点平滑处理后预测值和真实值的散点图

3 结 语

采集了 120 个煤样硫含量的原始光谱，建立了

偏最小二乘法结合不同光谱预处理方法的回归模

型，通过与工业上的检测结果对比分析，发现 15 点

平 滑 处 理 后 的 建 模 效 果 最 优，相 关 系 数 达 到

0. 89695，ＲMSEC 为 0. 0406，模型的稳定性和预测能

力较好，为全硫的近红外光谱定量检测提供保障。
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表 4 改造前后末煤重介质旋流器分选效果

项目 改造前 改造后

精煤产率 /% 47. 92 54. 07

精煤灰分 /% 10. 26 9. 95

中煤产率 /% 52. 08 45. 93

中煤灰分 /% 74. 08 77. 40

理论精煤产率 /% 51. 07 55. 49

理论分选密度 / ( g·cm －3 ) 1. 53 1. 60

实际分选密度 / ( g·cm －3 ) 1. 52 1. 59

数量效率 /% 93. 83 97. 44

由 表 3 可 知，改 造 后，大 于 1 mm 产 率 由

36. 39%增至 39. 89%，1 ～ 0. 5 mm 产率由 36. 01%
增至 38. 90%，小于 0. 25 mm 产率由 16. 09% 降至

11. 88%。增加喷水改造后，粗煤泥筛筛分效率明显

提高，脱泥效果改善。由表 4 可知，改造后，精煤产

率由 47. 92% 增至 54. 07%，增加了 6. 15% ; 数量效

率由 93. 83%增至 97. 44%，提高了 3. 61%。

4 经济效益

2012 年，田庄选煤厂原煤灰分为 37. 87%，精煤

产率为 50. 00%。2013 年原煤灰分为 38. 26%，精

煤产率为 50. 15%。精煤产率增加 0. 15%。精煤价

格按 900 元 / t 计算，则增加经济效益 1350 万元。扣

除浮选机分配管道改造费用 10 万元，则全年增加经

济效益 1340 万元。

5 结 语

针对田庄选煤厂精煤产率偏低的问题，对粗煤

泥系统、浮选系统和末煤系统进行改造。改造后粗

煤泥分选机 0. 5 ～ 0. 25 mm 入料产率由 24. 00% 增

至 27. 27%，小于 0. 25 mm 入料产率由 43. 40%降至

40. 46%，粗煤泥分选机入料组成明显改善，提高了

精煤产率。改造后浮选精煤灰分降低了 0. 43%，实

际精 煤 产 率 和 数 量 效 率 分 别 提 高 了 6. 01% 和

0. 21%，浮选机浮选效率得以提升。粗煤泥筛筛分

效率明显提高，脱泥效果改善，精煤产率、数量效率

分别 提 高 了 6. 15%、3. 61%。精 煤 产 率 提 高 了

0. 15%，达到了预期目标。
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