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　 　摘 　要 　针对天然气组分浓度分析过程中海量训练样本无法实现 、天然气组分气体的主次特征吸收谱线重叠

严重 、气相色谱分析法分析速度慢 、无法进行实时在线分析等问题 ，将支持向量机（SVM ）这一新的信息处理方法与

红外光谱分析法结合 ，应用于天然气组分浓度分析中 ，利用 SVM 处理小样本的能力解决海量样本问题 ；通过建立

反映天然气光谱数据样本与天然气组分浓度关系的 SVM 校正模型 ，解决天然气组分气体主 、次特征吸收谱线重叠

严重的问题 ；利用红外光谱分析速度快的优点 ，缩短分析时间 。设计研制了基于 SVM 和红外光谱的天然气分析系
统 。该系统使用傅立叶红外光谱仪获取天然气红外光谱数据样本 ，对红外光谱数据样本进行数据预处理后 ，通过

SVM 校正模型进行计算分析 ，得出天然气组分浓度 。实验结果表明 ，该方法的最大偏差为 ３ ．９５％ ，与气相色谱分

析法相比 ，具有分析速度快 、可实时在线分析等优点 。

　 　主题词 　支持向量机 　红外光谱 　天然气组分 　浓度 　校正模型 　定量分析

　 　衡量天然气性能的主要指标之一是甲烷 、乙烷 、

丙烷 、正丁烷 、异丁烷等气体的组分浓度 。天然气组

分浓度在生产和测量过程中 ，存在如下的问题 。

　 　 （１）天然气具有组分多 、组分浓度范围大的特

点 。例如 ，如果每种组分气体浓度按 １％ 的间隔标定

１００个点 ，则 ７ 组分天然气需 １００
７ 个天然气样本 。

实际应用中无法实现海量的天然气样本 。

　 　 （２）甲烷 、乙烷 、丙烷 、异丁烷 、正丁烷 、异戊烷 、

正戊烷等气体的主征吸收谱线为 ３０１７ 、２９６５ 、２９６８ 、

２９６７ 、２９６７ 、２９６６ 、２９６５ cm － １
；次征吸收谱线为 １３０５ 、

１４７０ 、１４７２ 、１４７７ 、１４６４ 、１４７２ 、１４６４ cm － １
。 可以看

出 ，其主和次特征吸收谱线重叠严重［１］
。

　 　 （３）天然气组分气体浓度常用的分析方法为气

相色谱分析法［２］
。由于该法采用间歇取样 ，分析速

度慢 ，无法进行实时在线分析 。

　 　 因此 ，急待研究更快速的天然气组分浓度分析

方法 。笔者将支持向量机［２‐４］
（Support Vector Ma‐

chine ，SVM ）这一新的信息处理方法与红外光谱分

析法［５］结合 ，应用于天然气组分浓度分析中 ，设计并

实现了基于 SVM 和红外光谱的天然气分析系统 。

一 、基本原理

　 　基本原理是 ：利用 SVM 处理小样本的能力解决
海量样本问题 ；通过建立反映天然气光谱数据样本

与天然气组分浓度关系的 SVM 校正模型 ，解决天然

气组分气体的主 、次特征吸收谱线重叠严重的问题 ；

利用红外光谱分析速度快的优点 ，缩短分析时间 。

　 　 １ ．SVM 校正模型
　 　分析方法的核心是 SVM 校正模型 ，其结构见图

１ 。图 １中 ，输入的 xi ＝ （x１ ，x２ ，⋯ ，xl ）为在扫描波

长范围内 l个光谱数据 ；yi ＝ （y１ ，y２ ，⋯ ，ym ）为对应

的天然气m个组分浓度 ；K （xi ，xj ）为核函数 ；b为阈

图 １ 　 SVM 校正模型结构图

·１·

第 ２７卷第 １１期 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　天 　然 　气 　工 　业 　 　 　 　 　 　 　 　 　 　 加工利用与安全环保



值 ；αi 、αi
倡 为 Lagrange因子 。

　 　 SVM 校正模型训练和检验流程如图 ２所示 。

图 ２ 　 SVM 校正模型训练和检验流程图

　 　先确定核函数 、惩罚因子（C）及损失函数（ε）等

参数 ，然后用一部分光谱数据样本对 SVM 校正模型
进行训练 ，确定 αi 和 b 。 当输出组分浓度与期望值
误差满足要求时 ，训练结束 。 用另一部分样本对

SVM 校正模型进行检验 ，如果满足误差要求 ，SVM
校正模型最终确定 。

　 　 ２ ．处理流程

　 　 （１）天然气红外光谱数据样本的建立

　 　 １）用已知浓度的标准气体配制天然气样本 。天

然气组分气体最小浓度为 ０ ．０％ ，组分气体最大浓度

为 １００ ．０％ ，最小浓度间隔为 ０ ．００２５％ 。

　 　 ２）扫描天然气样本 。用红外光谱仪对已知组分

浓度的天然气样本进行扫描 ，建立已知组分浓度的

天然气光谱数据样本 。 实验所用红外光谱仪为

Bruker公司的 TENSOR ２７型傅立叶变换红外光谱

仪 ，扫描范围为 ４０００ ～ ４００ cm － １
，扫描间隔为 １２

nm ，扫描后得到 ５５００个天然气红外光谱数据样本 。

用于训练和检验 SVM 校正模型 。

　 　光谱数据样本结构为 ：｛（xi ，yi ） ，i ＝ １ ，⋯ ，n｝ ，其

中 xi ∈ Rd 为第 i 个天然气红外光谱数据样本 。 xi 、

yi 同前 。

　 　 （２）光谱数据样本预处理

　 　对获得的天然气光谱数据样本进行数据归一扩

展预处理 ，消除噪声和漂移的影响 ，提高天然气组分

浓度分析的准确性 。归一即统一标准 ；扩展即将归

一的光谱数据进行放大 ，便于 SVM 校正模型对光谱
数据微小变化的处理 。可用下式来描述 。

xi ＝
xi

x av × A 　 　 xav ＝
１
l ∑

l

i ＝ １

xi

式中 ：xav为天然气光谱数据样本的平均值 ，l为光谱
数据点的个数 ，A 为放大倍数 。

　 　 （３）SVM 校正模型的训练与检验

　 　 SVM 校正模型训练和检验流程 ，如图 ２所示 。

　 　 （４）SVM 校正模型的实现
　 　 对于本文的天然气分析系统 ，采用图 ３ 所示的

多层次多 SVM 校正模型结构实现 SVM 校正模型 。

图 ３ 　多层次多 SVM 校正模型结构图

　 　 图 ３ 所示的结构中 ，模式识别层对输入的光谱

数据样本进行天然气分布子模式识别 ；结果输出层

进行详细的计算 。根据光谱数据样本所属的天然气

分布子模式 ，分配给相应的 SVM 校正模型 ，计算得

出相应的结果 。多层次多 SVM 校正模型结构 ，对复

杂任务实现了分而治之的目的 。

二 、系统设计与实现

　 　 １ ．总体结构

　 　 系统总体框架由傅立叶变换红外光谱仪 、计算

机 、软件等部分组成 ，如图４所示 。工作流程为 ：计算

图 ４ 　系统框架图

机发出控制命令 ，红外光谱仪获得天然气红外光谱

数据样本 ；计算机通过数据接口部分对光谱数据样

本进行接收 ，光谱数据样本经数据预处理后由 SVM
校正模型进行计算分析 ，最后得出分析结果 。上述

流程在系统控制部分的控制下进行 。

　 　 ２ ．系统集成实现

　 　系统集成实现的硬件如图 ５所示 。

　 　红外光谱仪获取天然气光谱数据样本 ，通过

SVM 校正模型进行分析 ，得出天然气组分浓度 。

　 　软件部分采用模块化设计思想 ，其组成见图 ６ 。

　 　红外光谱数据接收部分 ：根据控制命令 ，接收天

然气样本红外光谱数据 。数据库 ：将接收到的天然
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图 ５ 　天然气分析系统硬件图

图 ６ 　软件部分组成图

气样本红外光谱数据进行保存 。计算显示部分 ：对

数据库中保存的天然气样本红外光谱数据进行分析

计算 ，计算结果通过显示器或打印机输出 。

三 、实验结果

　 　选用线性核函数 、惩罚因子（C）＝ ８ ，进行归一扩

展数据预处理 ，编号为奇数的光谱数据用于训练 ，编

号为偶数的用于检验 。

　 　 １ ．实验数据

　 　按照浓度范围 ，甲烷 ９５％ ～ ３０％ ，乙烷 ８０％ ～

１０％ ，丙烷 ６０％ ～ ５％ ，异丁烷 、正丁烷 ４０％ ～ ５％ ，

异戊烷 、正戊烷 ３０％ ～ １％ 的模式 ，浓度最小间隔为

０ ．１％ ，采用标准气体配制混合气体样本 ５５００ 个 。

将 ５５００个光谱数据样本的一半用于训练 SVM 校正
模型 ；另一半用于检验分析系统 。将事先已知组分

浓度的天然气作为真实值 ，结果见表 １ 。

表 １ 　用标准天然气测试的评估指标表 ％

气体
最大绝对

误差值

最小绝对

误差值

平均绝对

误差值

甲烷 ３ /．９５ ０ 蜒．０ ０ E．７３

乙烷 ３ /．８３ ０ 蜒．０ ０ E．４２

丙烷 ０ F．６ ０ 蜒．０ ０ E．１０

异丁烷 １ F．１ ０ 蜒．０ ０ E．０５

正丁烷 ２ F．１ ０ 蜒．０ ０ E．０５

异戊烷 １ F．７ ０ 蜒．０ ０ E．０４

正戊烷 ２ /．０２ ０ 蜒．０ ０ E．０４

　 　 从上述实验可得出结论 ：利用天然气红外光谱

数据样本 ，通过 SVM 校正模型进行天然气组分浓度
分析方法的是可行的 。

　 　 ２ ．实际应用

　 　 为了检验本分析系统 ，将一台经过计量标定的

气相色谱分析仪作为标准计量仪器进行对比 ，将气

相色谱仪的输出结果作为真实值 ，将分析系统的输

出作为计算分析值 ，系统的分析结果如表 ２所示 。

表 ２ 　用标准仪器对比测试的评估指标表 ％

气体
最大绝对

误差值

最小绝对

误差值

平均绝对

误差值

甲烷 ３ 4．６５ ０ 靠．０１ ０ J．１４

乙烷 ０ 4．４０ ０ 种．０ ０ J．０１

丙烷 ０ 4．８８ ０ 种．０ ０ J．０４

异丁烷 ０ 4．０６ ０ 种．０ ０ J．０１

正丁烷 ０ 4．１１ ０ 种．０ ０ J．０１

异戊烷 ０ 4．１７ ０ 种．０ ０ J．０１

正戊烷 ０ 4．２０ ０ 种．０ ０ J．０２

　 　 现场应用时的分析速度小于 １２ s ，与气相色谱
分析法相比较 ，分析速度有明显提高 。

四 、结 　论

　 　 与气相色谱仪器相比 ，本文的分析系统具有如

下功能 ：①具有在线联机实时分析功能 ，适合于现场

应用 ；② 能进行离线分析 ，适合于实验室分析 ；③ 光

谱数据样本可保存到数据库中 ，为历史数据分析提

供方便 ；④通过光谱图 、报表等方式显示 、保存天然

气组分浓度分析结果 。

　 　从现场应用来看 ，分析系统的 SVM 校正模型使
用良好 ，分析精度满足期望的要求 ，为天然气组分浓

度分析提供了新的技术手段 ，为支持向量机的应用

开辟了新的领域 ，丰富了仪器的信息处理方法 ，具有

推广应用前景 。
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