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LIBS 结合 ASG-LWNet 的煤中有机元素定量分析
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摘　 要:针对 LIBS 在煤质检测中受到基体效应或环境因素的干扰导致定量分析准确度降低的问题,本文提出一种基于激光诱

导击穿光谱结合 ASG-LWNet 的方法,用于快速准确定量分析煤中有机元素。 首先,利用激光诱导击穿光谱仪对 34 组煤质样品

的 LIBS 光谱进行采集;然后,采用自适应 SG 滤波算法对采集后的光谱去噪,不断更新滤波器参数以适应不同的信号特性,以获

得更好的滤波效果;最后,筛选 C、H 和 S
 

3 种元素的对应特征谱线输入 LWNet 模型作定量分析。 实验表明,基于 ASG-LWNet 模
型的 C、H 和 S 元素在测试集上的相关决定系数(R2 )分别为 0. 998

 

4、0. 973
 

2 和 0. 995
 

4,均方根误差( RMSE)分别为 0. 379
 

4、
0. 217

 

9 和 0. 611,与未经去噪前相比,预测精度显著提高。 结果表明,在光谱噪声复杂的情况下,该方法能够降低基体效应的影

响,提高定量分析的准确度。
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Abstract:
 

To
 

address
 

the
 

issue
 

of
 

low
 

accuracy
 

in
 

quantitative
 

analysis
 

of
 

coal
 

quality
 

testing
 

using
 

laser-induced
 

breakdown
 

spectroscopy
 

(LIBS)
 

due
 

to
 

matrix
 

effects
 

or
 

environmental
 

factors,
 

this
 

article
 

proposes
 

a
 

method
 

for
 

fast
 

quantitative
 

analysis
 

of
 

organic
 

elements
 

in
 

coal
 

based
 

on
 

LIBS
 

technology
 

combined
 

with
 

the
 

ASG-LWNet
 

algorithm.
 

Firstly,
 

the
 

LIBS
 

spectra
 

of
 

34
 

coal
 

samples
 

are
 

collected
 

using
 

a
 

laser-induced
 

breakdown
 

spectroscopy
 

instrument.
 

Then,
 

an
 

adaptive
 

SG
 

filtering
 

algorithm
 

is
 

used
 

to
 

denoise
 

the
 

collected
 

spectra,
 

continuously
 

updating
 

the
 

filter
 

parameters
 

to
 

adapt
 

to
 

different
 

signal
 

characteristics
 

and
 

achieve
 

better
 

filtering
 

effects.
 

Finally,
 

the
 

corresponding
 

characteristic
 

spectral
 

lines
 

of
 

the
 

elements
 

C,
 

H,
 

and
 

S
 

are
 

selected
 

as
 

inputs
 

to
 

the
 

LWNet
 

model
 

for
 

quantitative
 

analysis.
 

Experimental
 

results
 

show
 

that
 

the
 

correlation
 

coefficients
 

of
 

C,
 

H,
 

and
 

S
 

elements
 

based
 

on
 

the
 

ASG-LWNet
 

model
 

on
 

the
 

test
 

set
 

are
 

0. 998
 

4,
 

0. 973
 

2,
 

and
 

0. 995
 

4,
 

respectively.
 

And
 

the
 

root
 

mean
 

square
 

errors
 

are
 

0. 379
 

4,
 

0. 217
 

9,
 

and
 

0. 611,
 

respectively.
 

Compared
 

with
 

before
 

denoising,
 

the
 

prediction
 

accuracy
 

is
 

significantly
 

improved.
 

The
 

results
 

indicate
 

that,
 

in
 

the
 

case
 

of
 

complex
 

spectral
 

noise,
 

this
 

method
 

can
 

reduce
 

the
 

impact
 

of
 

matrix
 

effects
 

and
 

improve
 

the
 

accuracy
 

of
 

quantitative
 

analysis.
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0　 引　 　 言

　 　 2023 年全国煤炭消费量增长 5. 6% ,煤炭消费量占

能源消费总量的 55. 3% [1] 。 从长期来看,煤炭仍然会是

我国能源消费的主力,其中发电煤耗在煤炭消费量中所

占的比例很大,而煤炭燃烧是碳排放的主要来源之一。

因此,实现煤质的快速分析并降低煤炭燃烧污染物排放,
对于我国实现碳中和目标至关重要。

目前,煤质元素检测的技术包括原子吸收光谱

(atomic
 

absorption
 

spectrometry,
 

AAS) [2] 、电感耦合等离

子体质谱法( inductive
 

coupled
 

Plasma-Mass
 

spectrometry,
 

ICP-MS ) [3] 和 X 射 线 荧 光 法 ( X-Ray
 

fluorescence
 

spectroscopy,
 

XRF) [4] 等。 然而,这些方法制备的样品所
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需时间长并且操作过程复杂需要大量化学试剂,无法满

足简单、快速、环保的检测要求。 相比之下,激光诱导击

穿光谱(laser
 

induced
 

breakdown
 

spectroscopy,
 

LIBS)技术

是一种新型的原子发射光谱分析技术[5] ,通过采用高能

量密度的激光脉冲聚焦到被测样品表面,烧蚀激发产生

等离子体,获取等离子体在产生到消亡过程中发出的光

信号得到 LIBS 光谱,从而进行定性和定量分析。 因其无

需对样品进行复杂预处理并且可以快速检测多元素等优

点,LIBS 光谱技术已被广泛应用于环境检测[6] 、食品安

全[7] 、岩性分析[8] 等领域,因此其在煤质分析领域具有广

阔的应用场景。
然而,在利用 LIBS 进行煤质定量分析过程中,由于

样品的基体效应的存在、谱线的自吸收效应的影响以

及激光参数的变化等因素的,这些因素会导致特征谱

线漂移、相邻谱线峰值的重合干扰等现象[9] ,进而对测

量的准确性产生影响,因此,提高 LIBS 定量分析的准确

性具有重要意义。 姚顺春等[10] 通过采用合适的内标方

法,降低了 LIBS 分析中由于不同粉煤灰基体效应而引

起的问题,实现了不同样品间未燃碳含量的准确检测。
田志辉等[11] 采用主成分分析和多元回归方法,将 XRF
与 LIBS 相结合建立煤热值的预测模型,提高了测量的

准确性。 徐水秀等[12] 将 LIBS 与傅里叶变换红外光谱

结合,提高了对煤中的挥发分含量和热值的定量分析。
Yao 等[13] 利用 LIBS 结合遗传算法和人工神经网络对

煤质的工业指标进行定量分析,提高了煤中挥发分和

灰分的定量分析的准确度。 郝晓剑等[14] 采用 LIBS 结

合神经网络定标法,对煤中碳元素的含量进行预测,降
低了定量分析误差。

基于上述分析,LIBS 光谱中存在着丰富的数据信

息,但由于光谱噪声的干扰以及基体效应等因素的影响,
导致 LIBS 定量分析的准确度较低。 因此,本文提出一种

自适应 Savitzky-Golay 滤波结合多元定量线性加权网络

(linear
 

weighted
 

network,
 

LWNet)的 LIBS 煤质有机元素

定量分析方法。 首先,利用自适应 SG 滤波法对采集后的

光谱进行去噪,以降低基体效应的影响;然后,筛选 C、H
和 S

 

3 种元素的对应特征谱线并将其输入 LWNet 模型中

进行进一步的特征提取,以提高定量分析的准确性;
最后,建立针对煤中有机元素定量分析的 ASG-LWNet
模型。

1　 算法原理

1. 1　 自适应 SG 滤波去噪

　 　 Savitzky-Golay 平滑滤波方法是基于最小二乘拟合的

卷积方法提出的,通过高阶多项式对滑动窗口内数据进

行最 小 二 乘 拟 合, 用 于 平 滑 连 续 数 据[15] 。 传 统 的

Savitzky-Golay 滤波算法需要手动选择窗口大小和多项式

阶数,这往往依赖于经验或试错法,不仅效率低下,而且

可能无法获得最佳的滤波效果。 Schulze 在 Savitzky-
Golay 滤波的基础上提出了循环三点零阶 Savitzky-Golay
滤波法[16] ,该方法将滤波的窗口宽度设置为 3,并利用

零阶多项式来拟合数据,通过多次循环逐渐去除光谱数

据中的噪声,并且每次循环所去除的噪声最少。 利用 χ2

检验作为循环滤波终止条件,当光谱滤波后其残差服从

标准差为 σ 的正态分布时,则停止循环。
由于 LIBS 光谱中存在着复杂的噪声信号,采用三点

零阶 Savitzky-Golay 滤波无法到达满意的自适应去噪效

果,因此,本文在循环三点零阶 Savitzky-Golay 滤波法的

基础上,提出了改进的自适应 SG 滤波去噪算法。 在原算

法的基础上,根据 LIBS 光谱数据特点,将窗口大小作为

可调节参数,逐次增加窗口宽度循环滤波,并将零阶多项

拟合改为二次多项拟合,相比于滑动均值滤波,二次多项

式拟合具有更强的适应性,更适用于 LIBS 复杂光谱的处

理,所减少的噪音要少于直接均值滤波,更有利于循环去

噪,并且在迭代过程中,无需手动设置参数即可自动完成

对光谱的去噪。 在进行 LIBS 光谱去噪时,首先要计算其

噪声标准差,然后计算 χ2 的值来自动检测是否达到滤波

停止条件,最后得到去噪后的光谱。

χ2 = ∑
N

i = 1

( si - f i)
2

σ2 (1)

其中, si 为光谱去噪信号,f i 为原始光谱信号,σ为原

始光谱信号的噪声标准差,N 表示光谱信号长度。
1. 2　 线性加权网络

　 　 对于 LIBS 技术,原子光谱和离子光谱的波长与特定

元素是一一对应的,光谱信号的强度与相应元素的含量

存在定量关系。 因此,线性模型可以反映 LIBS 光谱与元

素含量的对应关系。 偏最小二乘回归 ( purtial
 

least
 

squares
 

regression,PLSR)是 LIBS 中广泛使用的多变量定

量回归线性模型[17] ,可以剔除大量数据中重复出现的信

息,消除无用的光谱信息,从而减少 LIBS 分析中随机噪

声、基体效应和自吸收的影响。 基于 PLSR 原理,本文提

出一个 LIBS 光谱定量检测模型—线性加权网络( linear
 

weighted
 

network,
 

LWNet)。 LWNet 的架构如图 1 所示,
包含 3 个步骤。 首先,将输入的光谱变量与权重系数

(weight
 

coefficient,WC)相乘挖掘出与所测元素含量高度

相关的光谱;WC 是该网络的参数,其值是通过自学习确

定的,采用正态分布随机赋值,均值为 0,标准差为 0. 01,利
用随机梯度下降法来对权重进行优化,直到模型训练结

束。 然后,将权重变换后的光谱输入到由 5 个神经元和一

个整流线性单元激活函数组成的密集层中,将复杂的光谱

变量转换为 5 个输出,这一步类似于 PLSR 的线性回归

(linear
 

regression,
 

LR)分析。 不同之处在于,PLSR 只能执
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行 1 个 LR 分析,而 LWNet 可以并行执行 5 个 LR 分析,具
有更全面的变量分析能力。 最后将 5 个输出乘以权重

(weight
 

for
 

linearly
 

weighted
 

network
 

output,WO),并相加

得到 1 个输出,以此提高 LWNet 的学习能力。

图 1　 线性加权网络的体系结构

Fig. 1　 Architecture
 

of
 

a
 

linear
 

weighted
 

network

2　 激光诱导击穿光谱结合 ASG-LWNet 方法

　 　 本文采用 LIBS 结合 ASG-LWNet 方法对煤中有机元

素进行定量分析。 该方法通过结合 LIBS 的快速、多元素

检测能力和 ASG-LWNet 的特征提取能力,显著提高了煤

中有机元素的分析精度,将 LIBS 光谱数据直接输入到

ASG-LWNet 模型中进行处理,提高了分析效率, 并且

ASG-LWNet 模型能够快速有效地对大量 LIBS 光谱数据

进行处理和分析,增强了数据处理能力,因此本文采用

LIBS 结合 ASG-LWNet 方法对煤中有机元素进行定量分

析,分析流程如图 2 所示。
步骤 1)样品准备:将待测的煤样进行压片处理,以

确保表面的平整性和均匀性,以便激光束能够均匀照射

到样品表面。

图 2　 LIBS 结合 ASG-LWNet 分析流程图

Fig. 2　 Flowchart
 

of
 

LIBS
 

combined
 

with
 

ASG-LWNet
 

analysis

　 　 步骤 2)LIBS 光谱数据采集:通过光谱仪对煤样发射

出的等离子体光谱信号进行采集。
步骤 3) ASG 光谱去噪:将采集到的 LIBS 光谱计算

其噪声标准差,设置 SG 滤波的初始窗口为 3,阶数为 2,
逐次增加窗口数,循环多次去除光谱噪声,利用 χ2 检验

作为循环滤波的终止条件,最终输出去噪光谱。 为了评

估去噪能力,采用信噪比(signal
 

to-noise
 

ratio,
 

SNR)和均

方根误差(root
 

mean
 

squared
 

error,
 

RMSE)两个指标来对

信号的去噪信号进行评价。 计算公式如下所示:

SNR = 10 × log
∑

N

i = 1
f i

2

∑
N

i = 1
( si - f i)

2

é

ë

ê
ê
ê

ù

û

ú
ú
ú

(dB) (2)

RMSE = 1
N ∑

N

i = 1
( si - f i)

2 (3)

式中: si 为含噪光谱,f i 为去噪光谱,N 表示光谱信号

长度。
步骤 4)筛选特征谱线:根据美国 NIST 元素光谱数

据库对煤中的有机元素 C、H 和 S 元素进行特征谱线选

取,确保利用 LIBS 技术进行分析时的准确性和可靠性。
步骤 5) LWNet 定量分析:将 LIBS 光谱数据输入

LWNet 网络中进行定量分析,通过调整权重加强对特征信

号的重视,以提高模型的稳定性。 最后,通过决定系数 R2、
均方根误差 RMSE、平均绝对误差( mean

 

absolute
 

error,
 

MAE)来对模型性能进行评价,计算公式如下所示:
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R2 = 1 -
∑

n

i = 1
( ŷi - y i)

2

∑
n

i = 1
(y i - 􀭰y) 2

(4)

RMSE =
∑

n

i = 1
( ŷi - y i)

2

n
(5)

MAE = 1
N ∑

N

i = 1
y i - ŷi (6)

其中, y i、ŷi、􀭰y 分别表示第 i 个煤样品待测指标含量

的真实值、预测值和真实值的平均值。

3　 实验部分

3. 1　 实验装置及参数

　 　 本研究使用的 LIBS 采集系统使用了美国俄亥俄州

New
 

Wave 制造商生产的 ND:YAG 脉冲激光器,该激光

器的输出波长为 266 nm,脉宽为 10
 

ns,脉冲频率可以在

1 ~ 12
 

Hz 范围内灵活调节[18] 。 激光束从激光器发出后,
首先通过一个 45°反射镜进行方向调整,随后经过聚焦透

镜的精准聚焦,最终垂直照射到样品表面。 聚焦后的光

斑直径可调范围广泛,从 50 ~ 155
 

μm,为实验提供了极大

的灵活性。
当激光烧蚀样品时,产生的等离子体辐射信号是

LIBS 技术中的关键信息。 这些信号通过光纤高效传输

至六通道光谱仪(由荷兰 Avantes 公司生产的 AvaSpec-
2048FT 型号)。 该光谱仪具备出色的性能,其检测波长

范围覆盖 188. 7 ~ 981. 52 nm,最小门宽为 1. 1 ms,且分辨

率高达 0. 05 nm。 这使得实验能够精确捕获并分析 LIBS
信号中的细微特征。 LIBS 系统原理如图 3(a)所示。

该系统的硬件设备均被集成于一体机之中,实验所需

参数的设定以及样品表面激光烧蚀位置的确定均通过一

体机的专用软件实现。 在本研究涉及的所有样本采集实

验中,统一将激光能量设定为 17. 5 mJ,光斑大小固定为

40
 

μm,脉冲频率设为 12
 

Hz,同时延迟时间设置为 0. 3
 

μs,
积分时间设置为 1. 2 ms。 LIBS 装置实物如图 3(b)所示。

图 3　 LIBS 实验装置

Fig. 3　 LIBS
 

experimental
 

setup

3. 2　 样品制备与光谱采集

　 　 实验选择电厂常用的 34 个燃煤样品,煤质样品有机

元素质量浓度如表 1 所示( 由中国国电环保研究院提

供)。 为了建立有效的煤质元素定量分析模型,使测试集

的样品元素浓度在等梯度上分布,故选取煤样编号 26 ~ 34
共 9 个样品作为测试集,其余 25 个样品(编号 1~25)作为

训练集样品。 为了保证光谱测量不受异物、颗粒大小和

堆积密度不同的影响,所有样品经过细筛后颗粒度均小

于 0. 2 mm。 另外,为了避免激光击打时样品粉尘飞溅,
每次实验中取 3 g 煤矿粉末装在直径 25 mm 的模具中压

制成饼状, 以避免激光击打时样品粉尘的飞溅, 如

图 4(a)所示。

图 4　 压制成煤饼的样品

Fig. 4　 Samples
 

compressed
 

into
 

coal
 

cakes

激光诱导击穿过程中,为了避免局部采样点异常和

激光器功率波动而影响整体实验结果,本实验采用三维

移动台将样本水平移动,实现对样本的多点检测。 即每

个燃煤样本选取 324 个点位,每个点位收集 1 个光谱,并
将 324 个光谱取平均值,以平均值代表该样本的光谱数

据。 激光击打后的样品如图 4(b)所示。
3. 3　 分析谱线选择

　 　 实验获得了波段范围在 180. 7 ~ 981. 52 nm 之间的

原始光谱数据,每个样本均详细记录了 12
 

298 个光谱

特征。 根据美国 NIST 元素光谱数据库对 C 元素、
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　 　 　 表 1　 实验煤样的有机元素质量浓度

Table
 

1　 Mass
 

concentration
 

of
 

organic
 

elements
 

in
 

experimental
 

coal
 

samples

煤样名称 C / % H / % S / % 煤样名称 C / % H / % S / %

1 64. 617 4. 177 0. 567 18 56. 272 3. 528 1. 142

2 50. 766 3. 344 0. 885 19 53. 433 2. 582 4. 456

3 60. 465 4. 000 1. 062 20 61. 831 4. 085 1. 147

4 73. 899 4. 839 1. 025 21 59. 773 5. 674 0. 495

5 66. 118 4. 461 0. 881 22 59. 984 5. 663 0. 833

6 64. 269 3. 565 1. 050 23 64. 335 6. 231 0. 413

7 75. 059 4. 853 0. 537 24 65. 846 6. 199 0. 576

8 70. 956 4. 382 1. 175 25 66. 759 8. 207 0. 432

9 53. 351 3. 516 3. 361 26 66. 937 6. 079 0. 635

10 50. 459 3. 359 0. 839 27 61. 454 4. 926 3. 271

11 65. 542 4. 563 0. 682 28 66. 291 6. 452 0. 173

12 59. 653 3. 733 1. 245 29 71. 322 4. 094 2. 175

13 58. 262 6. 694 0. 494 30 79. 604 3. 802 0. 663

14 59. 243 6. 552 1. 215 31 59. 655 3. 733 1. 244

15 59. 184 5. 511 0. 624 32 47. 022 2. 574 1. 402

16 56. 295 5. 472 0. 685 33 59. 301 2. 805 2. 901

17 61. 862 3. 054 1. 303 34 53. 635 2. 825 4. 355

H 元素和 S 元素相关的谱线进行筛选[19] ,图 5 为煤质样

本的 LIBS 光谱图。 选择 CⅠ247. 85 nm 作为 C 元素的最

优定量谱线,选择 H
 

656. 28 nm 作为 H 元素的最优定

量 谱 线, 选 择 SⅠ
 

866. 849 nm、 SⅠ
 

868. 046 nm、 SⅡ
 

903. 262 nm、SⅡ
 

547. 819 4 nm 作为 S 元素的最优定量

谱线。

图 5　 煤质特征谱线的分布

Fig. 5　 Distribution
 

of
 

coal
 

quality
 

characteristic
 

spectra

3. 4　 实验结果分析

　 　 1)自适应 SG 滤波去噪

采用本文煤质样品的实测光谱进行有机元素定量分

析实验,其 LIBS 光谱图如图 6 所示。 由图可知,光谱中

存在含有噪声引起的不稳定信号以及基体效应引起的基

线漂移。 小波阈值法是一种常用的信号平滑处理方法,
且有较好的处理效果,因此,利用本文提出的自适应 SG
滤波法分别与小波阈值法和 SG 滤波法对光谱进行去噪

效果对比,如图 7 所示。
由图 7 可知,利用小波算法进行去噪后的光谱图在
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图 6　 煤质样品原始光谱图

Fig. 6　 Original
 

spectrum
 

of
 

coal
 

sample

　 　 　 　

平滑效果上表现较好,但对原始信号的细节信息丢失较

多,剔除了较多的有用信息。 相比之下,Savitzky-Golay 滤

波去噪后虽能较好的保留原始信息,但在去噪效果上不

如本文提出的自适应 SG 滤波去噪方法。 为了进一步验

证本文方法的优越性,将本文方法与其他经典去噪算法

作对比,本文选择高斯滤波法(标准差 σ = 1, 高斯核大小

为 5)、小波模极大值法(小波基选用 db3,分解层数为 4)、
中值滤波法(平滑窗口大小为 5,平滑次数为 2)、Savitzky-
Golay 滤波法(窗口点数为 5,阶数为 2) 、循环三点零阶

SG 滤波法(初始窗口点数为 3,阶数为 0) 以及卡尔曼

滤波法( 过程噪声协方差 Q = 0. 01,测量噪声协方差

R= 1)与本文方法进行对比,表 2 为不同方法对煤样光谱

数据去噪后的定量评价指标。 由表 2 可知,本文算法

　 　 　

图 7　 不同滤波算法去噪对比

Fig. 7　 Comparison
 

of
 

different
 

denoising
 

filtering
 

algorithms

表 2　 不同算法去噪后性能评价指标

Table
 

2　 Performance
 

evaluation
 

indicators
 

of
 

different
 

denoising
 

algorithms

评价指标 SNR / dB RMSE
 

高斯滤波法 2. 480
 

2 39. 847

小波模极大值法 3. 982
 

5 21. 323

中值滤波法 3. 268
 

1 25. 784

Savitzky-Golay 滤波法 4. 081
 

4 20. 712

循环三点零阶 SG 滤波法 5. 759
 

8 18. 361

卡尔曼滤波法 5. 032
 

7 20. 731

本文方法 6. 571
 

6 16. 504

得到的 SNR = 6. 571 6,且 RMSE = 16. 504,相比于其他去

噪算法,本文方法表现更好。
2)光谱基线校正

由图 7 可知,去噪后的 LIBS 光谱仍然还存有基线效

应,若不处理会降低对光谱信号的正确解读,对接下来定

量分析的准确度产生影响[20] 。 因此,为了减少基线漂移

对实验的影响,强化光谱信号,采用惩罚最小二乘方法对

光谱数据进行基线校正,惩罚项系数 λ 与权值 p 的取值

分别为 105 和 0. 02。 基线校正后的 LIBS 光谱图如图 8
所示,经校正后,一定程度上消除了基线漂移的影响,提
升了数据的准确性。

图 8　 基线校正后 LIBS 光谱图

Fig. 8　 LIBS
 

spectrum
 

after
 

baseline
 

correction

3)煤质有机元素的 LIBS 定量分析

根据 LWNet 算法加权归一化后所提取出的特征光

谱变量构建 C 元素含量预测模型,LIBS 光谱去噪前后预

测结果如图 9 所示。 由图可知,在 LIBS 光谱去噪前,
LWNet 模型在测试集上的 RMSE、MAE 和 R2 如图 9( a)
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所示,分别为 1. 128 7、0. 696 1 和 0. 987 2,在训练集上的

RMSE 为 1. 026 7。 在光谱去噪后,LWNet 模型在测试集

上的 RMSE、MAE 和 R2 如图 9(b)所示,分别为 0. 379 4、
0. 261 8 和 0. 998 4,在训练集上的 RMSE 为 0. 534 7。 经

光谱 去 噪 后, RMSEP 下 降 了 37. 1% , MAE 下 降 了

43. 4% ,R2 提升了 1. 1% ,模型的校正性能得到显著提

升。 并且去噪前后,模型的 MAPE 分别为 0. 014 7 和

0. 004 2,都非常接近于 0,说明 LWNet 模型用来定量分析

具有准确性和可靠性。

图 9　 光谱去噪前后碳含量定量分析对比

Fig. 9　 Comparison
 

of
 

quantitative
 

analysis
 

of
 

carbon
 

content
 

before
 

and
 

after
 

denoising
 

of
 

spectra

根据 LWNet 算法加权归一化后所提取出的特征光

谱变量构建 H 元素含量预测模型,LIBS 光谱去噪前后预

测结果如图 10 所示。 由图可知,在 LIBS 光谱去噪前,
LWNet 模型在测试集上的 RMSE、MAE 和 R2 如图 10( a)
所示,分别为 0. 315 4、0. 285 8 和 0. 943 9,在训练集上的

RMSE 为 0. 278 9。 在光谱去噪后,LWNet 模型在测试集

上的 RMSE、 MAE 和 R2 如 图 10 ( b ) 所 示, 分 别 为

0. 217 9、0. 208 6 和 0. 973 2, 在训练集上的 RMSE 为

0. 202 3。 经光谱去噪后,RMSEP 下降了 30. 91% ,MAE
下降了 27. 01% ,R2 提升了 3. 1% ,定量模型的精度进一

步提高。

图 10　 光谱去噪前后氢含量定量分析对比

Fig. 10　 Quantitative
 

analysis
 

of
 

hydrogen
 

content
 

before
 

and
 

after
 

spectral
 

denoising
 

comparison

根据 LWNet 算法加权归一化后所提取出的特征光

谱变量构建 S 元素含量预测模型,LIBS 光谱去噪前后预

测结果如图 11 所示。 由图可知,在 LIBS 光谱去噪前,
LWNet 模型在测试集上的 RMSE、MAE 和 R2 如图 11( a)
所示,分别为 1. 480、0. 079 2 和 0. 978 0,在训练集上的

RMSE 为 0. 991。 在光谱去噪后,LWNet 模型在测试集上

的 RMSE、MAE 和 R2 如图 11 ( b) 所示,分别为 0. 611、
0. 526 和 0. 995 4,在训练集上的 RMSE 为 0. 512。 经光

谱去噪后,RMSEP 下降了 58. 7% ,MAE 下降了 33. 5% ,
R2 提升了 1. 7% 。

基于上述 LIBS 定量分析结果可知,经过自适应滤波

去噪后,模型的校正和预测性能均得到显著提升。 表明

ASG-LWNet 与 LIBS 技术相结合具有良好的效果,ASG-
LWNet 可以降低 LIBS 光谱数据信息冗余、噪声干扰和基
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图 11　 光谱去噪前后硫含量定量分析对比

Fig. 11　 Comparison
 

of
 

quantitative
 

analysis
 

of
 

sulfur
 

content
 

before
 

and
 

after
 

spectral
 

denoising

体效应等因素的影响,从而提升 LIBS 光谱定量分析的

精度。

4　 结　 　 论

　 　 基于激光诱导击穿光谱结合 ASG-LWNet 实现了煤

中有机元素 C、 H 和 S 的快速准确定量检测, ASG-
LWNet 算法可以对光谱进行优化去噪并且有效挖掘特

征光谱,构建更精确的定量分析模型。 实验结果表明,
基于 ASG-LWNet 模型的 C、H 和 S 元素的 R2 分别为

0. 998 4、 0. 973 2 和 0. 995 4, RMSE 分别为 0. 379 4、
0. 217 9 和 0. 611,相比于自适应去噪处理前的结果均

有大幅提升。 综上,ASG-LWNet 算法与 LIBS 相结合能

有效的挖掘各元素的特征谱线,降低基体效应的影响,
提高定量分析的准确性,为后续煤质微量元素的定量

分析提供了有效方案。
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