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摘 � 要 � 含烃类混合气体具有组分多、组分浓度范围大的特点。为了解决海量混合气体光谱数据样本实际
上是无法实现的难题, 在大量调查的基础上, 研究探索了实际工程中可能出现的混合气体分布模式, 最后确

定为15 种混合气体分布子模式, 共计 5 500 个光谱数据样本用于训练与检验。在此基础上, 按照混合气体分

布子模式识别�混合气体分析�结果输出的思路, 提出了 2 层 15 子集的含烃类混合气体分析方法。多层次

多子集软件集成框架以 15 种混合气体分布子模式为基本框架, 由于应用了基于样本关联规则及混合气体分

布模式中心集的 SVM 快速在线分类方法, 可向原基本框架在线实时的加入新的混合气体分布子模式。实验

结果显示, 混合气体组分浓度分析的最大绝对误差为 0� 41% , 最大平均绝对误差为 0� 04%。可用于其他混
合气体的红外光谱分析, 具有实际应用价值。
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引 � 言

� � 含烃类混合气体由甲烷、乙烷、丙烷、异丁烷、正丁烷、
异戊烷、正戊烷等气体组成, 具有组分多、组分浓度范围大

的特点。例如, 如果含烃类混合气体的组分为七种 , 组分气

体的浓度为 0~ 100% , 如果每种组分气体浓度按 1%的间隔

标定 100个点, 则 7 组分混合气体需 107 个数据点。实际工

作中, 构造数量如此多且分布合理的混合气体样本是不容易

实现的。为了解决海量数据样本实际上是无法实现的难题;

同时, 也为了提高混合气体组分气体浓度的分析精度, 本文

提出了层次式支持向量机[ 1, 2] ( suppo rt v ecto r machine,

SVM)子集含烃类混合气体光谱分析方法。

按照混合气体分布子模式识别�混合气体分析�结果输
出的思路, 确定层次式 SVM 子集分析方法由模式识别层和

混合气体组分浓度分析层 2 层组成。模式识别层用于混合气

体分布子模式的识别; 混合气体组分浓度分析层为具体混合

气体组分浓度分析和结果输出层, 利用建立的 SVM 校正模

型, 分析计算出具体混合气体组分浓度分析结果。本文在大

量调查的基础上, 研究探索了实际工程可能出现的混合气体

分布模式, 确定为 15 种混合气体分布子模式, 共计 5 500 个

光谱数据样本用于训练与检验。以 15 种混合气体分布子模

式为基本框架, 应用基于样本关联规则及混合气体分布模式

中心集的 SVM 快速在线分类方法, 实现了含烃类混合气体

组分浓度分析。

分析方法由于应用了基于样本关联规则及混合气体分布

模式中心集的 SVM 快速在线分类方法, 可向原基本框架在

线实时的加入新的混合气体分布子模式, 具有可扩展性。并

具有理想的学习速度、组分浓度分析精度以及泛化能力, 可

用于其他类似混合气体组分浓度的分析。

1 � 基本概念

� � 混合气体分布子模式: 混合气体组分气体浓度分布的一
种模式。混合气体组分浓度分布子模式的建立, 主要考虑含

烃类混合气体组分浓度和组分种类分布的情况。同时, 也要

考虑实际应用的具体情况。

根据上述的考虑, 对含烃类混合气体组分浓度和组分种

类分布的情况进行了大量的调查研究, 在此基础上, 通过如

下的技术手段建立了混合气体分布子模式。

( 1)实地调查与查阅有关的文献资料;

( 2)实地提取样本进行分析;

( 3)考虑本论文的研究与实际应用的需要;

( 4)进行统计分析的加工。



将目前能掌握和了解的含烃类混合气体组分浓度和组分

种类分布的情况进行了分类, 划分为 15 种混合气体分布子

模式。

层次: 完成特定工作任务所进行的任务合理分解和分

配。

本文第 1 层是模式识别层[3] , 用于 15 种混合气体分布

子模式的识别; 第 2 层是具体混合气体组分浓度分析和结果

输出层, 利用 SVM 校正模型, 得出具体混合气体组分浓度

分析结果[4, 5]。

SVM 子集: 完成某混合气体分布子模式具体分析任务

的 SVM 子集, 由 SVM 校正模型组成, SVM 校正模型参数

的选择与子模式有关。

SVM 子集与混合气体分布子模式一一对应, 15 种混合

气体分布子模式, 需要 15 个 SVM 子集。每个 SVM 子集的

SVM 校正模型、SVM 校正模型参数等不同。

任务: 完成特定的工作任务。具体到含烃类混合气体组

分浓度分析, 就是要完成对未知混合气体样本组分浓度的分

析, 输出结果。

子任务: SVM 子集完成的具体工作。

关联规则: 混合气体分布子模式中气体组分浓度分布规

则。例如, 混合气体组分气体浓度的关联规则为: 甲烷> 乙

烷> 丙烷> 丁烷> 戊烷; 甲烷> 丙烷> 乙烷> 丁烷> 戊烷。

2 � 层次式 SVM 子集混合气体分析原理

� � 层次式 SVM 子集是在 SVM 基本结构[ 6, 7]基础上提出的

一种新的支持向量机实际应用结构。

2� 1 � 层次式 SVM子集结构

在层次式 SVM 子集结构中, 处理复杂任务的层次、

SVM 子集的数量和各子集所要处理的子任务是根据任务的

复杂性, 人为规定的。即人为地对一复杂任务进行合理的层

次分解和分配, 分解后的任务由 SVM 子集完成。这样就使

得每一个 SVM 子集所处理的子任务的复杂性是基本均匀

的, 而且各子集所擅长处理的子任务之间的界限较明显。

设有含烃类混合气体组分浓度分析任务, 其样本集记为

S (0) , 模式识别层的任务就是将待分析的混合气体样本集

S (0) 识别为 n 个混合气体组分浓度分布子模式, 对应的支持

向量机子任务集为 S ( 1) , S ( 2) , �, S ( n) , 它们满足如下关系

S ( 0) = S ( 1) � S ( 2) � � S ( n) ( 1)

� � 按照混合气体分布子模式识别�混合气体分析�结果输
出的思路, 层次式 SVM 子集用于含烃类混合气体分析的原

理如图 1 所示。

Fig� 1� Principle of mult-i level and SVM-subset

� � 层次式 SVM 子集应用结构包括模式识别层和混合气体

分析和结果输出层 2 层, 15 个 SVM 子集, 对应于 15 种混合

气体分布子模式, 有 15 个 SVM 校正模型。

实际应用时, 模式识别层对输入的光谱数据样本进行混

合气体分布子模式识别[ 8, 9] , 根据该光谱数据样本所属的混

合气体分布子模式, 分配给相应的 SVM 子集, SVM 子集按

照事先获得的混合气体光谱数据样本集作为训练的数据集,

经过训练后处理相应的子任务。从整体来说, 应用结构对一

复杂任务实现了分而治之的目的。

2� 2 � 基于关联规则的在线分类方法

在应用 SVM 进行混合气体红外光谱分析的前期实验中

发现, 采用单级、单模型结构即将全部的训练样本用来训练

一个大的模型, 与同样训练样本根据一定的规则分为几个小

模型的 SVM 子集相比, 用一个大模型的结果输出误差较大,

具体数据参见表 1所示的结果。

因此, 考虑如下的思路: 先用一个大的模型进行分类,

根据大的模型分类结果输出, 确定小的模型即 SVM 子集,

然后再进行混合气体分析, 进而输出结果。这就涉及应用

SVM 对红外光谱数据样本进行混合气体分布子模式识别分

类的问题, 模式识别分类的输出为小模型所对应的 SVM 子

集。

对于满足一定样本分布关联规则的光谱数据样本集, 其

光谱的分布具有聚类性[ 10, 11]。每个混合气体分布模式中心所

代表的训练样本集可以根据不同的相似度度量, 根据不同的

相似度阈值, 对训练样本集进行聚类分析, 生成一定数量的

混合气体分布模式中心。由于每个混合气体分布模式中心代

表一个对应的光谱训练样本子集, 多个混合气体分布模式中

心集代表了整个训练样本集。所以, 可以将混合气体分布模
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式中心集作为 SVM 校正模型的训练样本, 并将训练后的

SVM 校正模型应用于实际应用中。

基于关联规则的在线分类方法原理及流程如图 2 和图 3

所示。

Fig� 2 � Principle of online categorization
algorithm based on relational rule

Fig� 3� Flow chart of online categorization

algorithm based on relational rule

3 � 实验结果

� � 实验用含烃类混合气体包含甲烷, 乙烷、丙烷、异丁烷

及正丁烷等烃类气体。

� � 实验用红外光谱仪为 Bruker 公司的 TENSOR27 型傅里

叶变换红外光谱仪, 扫描范围为 4 000~ 400 cm- 1 , 扫描间隔

为 12 nm 的 1 866 个透射光谱数据, 共得到 5 500 个光谱数

据样本。

为分析对比, 建立如图 4 所示的单级、单模型结构, 用

全部的 5 500 个数据样本的一半样本用来训练一个大的模

型; 然后用另外的一半样本对模型进行检验。

Fig� 4� Structure of one-level and single model

Table 1� Experimental result of one-level and single model and mult-i level SVM-subset

结构类型 误差指标 甲烷 乙烷 丙烷 异丁烷 正丁烷 异戊烷 正戊烷

单级、单模型结构 最大绝对误差值 Max AE/ % 0� 499 0� 278 0� 278 0� 182 0� 228 0� 164 0� 088

平均绝对误差值 M ean AE / % 0� 056 0� 032 0� 041 0� 026 0� 017 0� 008 0� 006

层次式 SVM 子集结构 最大绝对误差值 Max AE/ % 0� 408 0� 251 0� 267 0� 154 0� 251 0� 155 0� 074

平均绝对误差值 M ean AE / % 0� 042 0� 021 0� 028 0� 016 0� 013 0� 007 0� 006

� � 单级、单模型结构结果输出的误差较大, 与层次式 SVM

子集结果输出比较如表 1 所示。

� � 从表 1 的实验数据可以看出, 采用层次式 SVM 子集应

用结构的结果明显好于单级、单模型结构的结果。

4 � 结 � 论

� � 通过对实验数据的验证, 采用混合气体分布子模式识别

�混合气体分析�结果输出思路确定的层次式 SVM 子集含

烃类混合气体光谱分析方法可行。分析方法的最大绝对误差

为 0� 41% , 最大平均绝对误差为 0� 04%。既可应用于实际含

烃类混合气体组分浓度分析, 也可应用于其他类似混合气体

组分浓度分析, 为混合气体组分浓度分析提供了新的方法,

具有实际的工程意义。
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Method of Infrared Spectrum Analysis of Hydrocarbon Mixed Gas Based

on Multilevel and SVM-Subset

BAI Peng1, 2 , XIE Wen- jun3 , L IU Jun-hua2

1. Science Institut e, A ir For ce Eng ineer ing Univ ersity , X i� an � 710051, China
2. Schoo l o f Electrical Eng ineering , Xi� an Jiaotong Univer sity, Xi� an� 710049, China

3. Eng ineer ing Institute, Air Force Engineer ing Univer sity, Xi� an � 710038, China

Abstract� T he hydrocarbon mixed gas was characterized by mult-i component and va ried density. In order to dea l w ith the diff-i
culties that can not be act ually solved w ith mass mix tur e gas spectrum dat a samples, 15 kinds of subset patterns w ere determ ined

on the basis of inv est igations and studies, w hich needed 5 500 spectrum data samples fo r training and test ing . On t he basis of

this, a method of hydro ca rbon mixed gas inf rared spectrum analy sis based on 2- levels and 15 SVM-subsets was propo sed in the

light of the idea of w orking pattern recognition� mixtur e gas ana lysis� the final result output . In order to so lv e the problem of

new subset wo rking pattern, the SVM online categ orization alg or ithm based on spect rum data r elational rule w as used. The ex-

perimental results show that the component concentration max imal deviat ion is 0� 41% and t he max imal average dev iation is

0� 04% . The method can be used in o ther mix ture gas inf rared spectrum analy ses, and has the theor etic and application value.

Keywords� Suppor t vector machine; Calibrat ion model; Subset ; Infrar ed spect rum; Quantitative analysis
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