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摘 要院 文 章 利 用 从 文 献 中 收 集 的 305 组 水 热 炭 的 基 础 特 性 数 据 袁 采 用 决 策 树 尧 随 机 森 林 尧 梯 度 提 升 树 3 种 机

器 学 习 算 法 建 立 水 热 炭 基 础 特 性 的 单 任 务 和 多 任 务 预 测 模 型 袁 并 利 用 SHAP 法 研 究 输 入 特 征 参 数 对 水 热 炭 基

础 特 性 影 响 的 差 异 遥 结 果 表 明 院在 3 种 机 器 学 习 算 法 中 袁 梯 度 提 升 树 模 型 在 水 热 炭 基 础 特 性 的 多 任 务 和 单 任 务

预 测 过 程 中 袁 均 体 现 出 最 高 的 准 确 性 袁 测 试 集 的 平 均 相 关 系 数 分 别 为 0.89 和 0.87袁 均 方 根 误 差 分 别 为 0.34 和

0.37曰通 过 SHAP 法 对 梯 度 提 升 树 模 型 的 输 入 特 征 参 数 进 行 评 价 袁 发 现 水 热 反 应 温 度 和 原 料 中 C 元 素 含 量 是 影

响 水 热 炭 产 率 尧 高 位 热 值 和 C 元 素 含 量 的 最 主 要 参 数 遥 通 过 构 建 水 热 炭 基 础 特 性 的 预 测 模 型 袁 有 利 于 优 化 水 热

炭 制 备 工 艺 袁降 低 实 验 成 本 袁提 高 水 热 炭 制 备 工 艺 的 经 济 效 益 遥

关键词院 生 物 质 曰 水 热 转 化 曰 水 热 炭 曰 机 器 学 习 曰 基 本 特 性
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0 引言

水 热 炭 是 由 生 物 质 原 料 在 水 热 条 件 下 制 备 而

成 的 新 型 炭 材 料 袁 具 有 热 值 高 尧 能 量 密 度 大 和 碳 含

量 丰 富 等 特 点 袁被 广 泛 制 成 燃 料 尧污 染 物 吸 附 剂 和

催 化 剂 载 体 等 [1]遥 然 而 袁水 热 炭 化 的 制 备 工 艺 复 杂

多 样 袁 水 热 炭 的 性 质 极 易 受 水 热 反 应 温 度 尧 时 间 尧

压 力 尧 催 化 剂 类 型 和 原 料 种 类 等 因 素 的 影 响 遥 因

此 袁 通 常 情 况 下 需 要 通 过 大 量 的 实 验 优 化 反 应 条

件 袁 以 制 备 出 性 能 较 好 的 水 热 炭 遥 然 而 袁 该 方 法 存

在 周 期 长 尧 成 本 高 尧结 果 不 可 控 等 缺 陷 袁 因 此 袁通 过

构 建 水 热 炭 的 预 测 模 型 袁 对 水 热 炭 的 制 备 工 艺 进

行 优 化 袁将 有 利 于 降 低 实 验 成 本 袁提 高 水 热 炭 的 经

济 效 益 遥

近 年 来 袁 机 器 学 习 方 法 已 逐 步 成 为 生 物 质 能

源 转 化 和 利 用 方 面 的 研 究 热 点 遥 以 决 策 树 集 成 算

法 渊 包 括 决 策 树 尧 随 机 森 林 尧 梯 度 提 升 树 等 方 法 冤 和

神 经 网 络 算 法 渊包 括 人 工 神 经 网 络 尧 深 度 神 经 网 络

等 方 法 冤 为 代 表 的 前 沿 机 器 学 习 方 法 [2]袁 在 生 物 质

能 源 领 域 的 预 测 中 取 得 了 良 好 的 应 用 效 果 袁 且 相

比 传 统 方 法 能 够 得 到 更 精 确 的 结 果 遥 Zhu X Z[3]采

用 随 机 森 林 和 人 工 神 经 网 络 算 法 预 测 生 物 炭 吸 附

重 金 属 离 子 的 吸 附 效 率 袁 结 果 表 明 袁 随 机 森 林 算 法

的 预 测 准 确 度 更 高 袁 测 试 集 的 相 关 系 数 和 均 方 根

误 差 分 别 为 0.97 和 0.06遥 Zhao S[4]采 用 人 工 神 经

网 络 尧支 持 向 量 机 和 随 机 森 林 等 算 法 袁 预 测 生 物 质

超 临 界 水 气 化 制 氢 的 产 量 袁结 果 表 明 袁 随 机 森 林 算

法 对 H2 产 量 的 预 测 准 确 度 最 高 遥

以 上 文 献 表 明 袁相 较 于 神 经 网 络 算 法 袁在 针 对

中 小 型 数 据 集 上 袁 决 策 树 集 成 算 法 具 有 适 用 性 强 尧

准 确 度 高 等 优 点 遥 目 前 袁决 策 树 集 成 算 法 已 在 水 热

炭 基 本 特 性 的 预 测 中 开 展 了 初 步 应 用 遥 Jiang W[5]

使 用 水 热 炭 化 - 热 解 共 活 化 法 制 备 了 30 组 秸 秆

活 性 碳 袁 采 用 线 性 回 归 尧 支 持 向 量 机 尧 随 机 森 林 3

种 回 归 算 法 建 立 预 测 活 性 炭 吸 附 性 能 的 模 型 袁 结

果 表 明 袁 随 机 森 林 算 法 的 预 测 准 确 度 最 高 遥

Djandja O S[6]收 集 了 185 条 污 泥 水 热 炭 化 数 据 袁 采

用 随 机 森 林 算 法 预 测 水 热 炭 的 P 含 量 袁 结 果 表

明 袁 随 机 森 林 算 法 预 测 精 度 较 高 袁 相 关 系 数 为

0.92~0.95袁 生 物 质 中 P 含 量 是 影 响 模 型 预 测 性 能

的 主 要 特 征 遥

目 前 袁 关 于 水 热 炭 特 性 预 测 的 模 型 存 在 采 集

数 据 少 尧 预 测 目 标 单 一 尧 模 型 解 释 性 不 足 等 问 题 袁

可再生能源
Renewable Energy Resources

第 42卷 第 11期
2024年 11月

Vol.42 No.11
Nov. 2024

窑1431窑



导 致 模 型 的 预 测 能 力 和 实 际 应 用 能 力 降 低 遥 本 文

从 文 献 中 收 集 了 305 组 水 热 炭 的 基 础 特 性 数 据 袁

采 用 决 策 树 尧随 机 森 林 尧梯 度 提 升 树 3 种 决 策 树 集

成 算 法 建 立 了 单 任 务 和 多 任 务 预 测 模 型 袁 以 生 物

质 原 料 的 基 本 特 性 和 水 热 炭 化 反 应 条 件 作 为 输 入

特 征 袁 对 水 热 炭 的 质 量 产 率 尧 高 位 热 值 和 C 元 素

含 量 进 行 预 测 和 评 价 袁 同 时 利 用 SHAP 法 对 预 测

准 确 度 最 高 的 机 器 学 习 模 型 进 行 解 释 袁 阐 述 输 入

特 征 对 水 热 炭 性 质 影 响 的 差 异 遥

1 试验方法

1.1 数据搜集与预处理

利 用 Web of Science 数 据 库 袁 检 索 到 28 篇 生

物 质 水 热 炭 制 备 的 文 献 袁 并 收 集 到 305 组 水 热 炭

实 验 结 果 袁 将 其 用 于 构 建 数 据 集 遥 水 热 炭 特 性 的 主

要 影 响 因 素 为 生 物 质 原 料 的 基 本 特 性 渊 元 素 分 析

和 工 业 分 析 冤 和 水 热 炭 化 反 应 条 件 渊 温 度 尧 时 间 和

固 液 比 冤袁水 热 炭 的 主 要 预 测 指 标 为 水 热 炭 的 质 量

产 率 尧 高 位 热 值 和 C 元 素 含 量 遥 表 1 为 数 据 集 的

表 1 数据集的统计参数

Table 1 Statistical parameters of the collected data

注 院元 素 分 析 以 干 燥 无 灰 基 为 准 曰工 业 分 析 以 干 燥 基 为 准 遥

最 大 值

最 小 值

平 均 值

中 位 数

标 准 差

元 素 分 析 /% 工 业 分 析 /% 反 应 条 件

53.86

33.02

45.32

46.40

4.03

8.09

3.02

5.94

6.00

0.76

48.09

31.99

41.44

41.95

3.93

7.55

0.07

1.28

0.77

1.25

1.52

0.00

0.17

0.10

0.29

温 度

益

375.00

120.00

216.24

220.00

38.33

时 间

min

480.00

0.00

89.05

60.00

89.73

1.00

0.05

0.19

0.14

0.18

质 量 产 率

%

93.01

21.13

56.71

56.48

13.63

高 位 热 值

MJ/kg

32.33

16.81

23.90

23.28

3.30

C 元 素 含 量

%

78.20

42.70

56.62

55.30

7.44

水 热 炭 特 性

90.40

54.05

77.51

78.40

6.20

19.76

0.10

5.85

4.34

5.14

40.90

5.04

16.63

15.99

5.67

数 值 类 型
C H O N S 挥 发 分 灰 分 固 定 碳 固 液 比

特 征 信 息 和 相 应 的 统 计 参 数 遥

为 了 消 除 不 同 维 度 的 特 征 数 据 对 机 器 学 习 模

型 预 测 结 果 的 影 响 袁 在 模 型 训 练 之 前 袁 基 于 式 渊1冤

对 收 集 的 数 据 进 行 标 准 化 遥

xi
*

=
xi-xmin
xstd

渊1冤

式 中 院xi 为 特 征 数 据 的 初 始 值 曰xmin 为 xi 的 平 均 值 曰

xstd 为 xi 的 标 准 差 曰xi
*

为 标 准 化 后 的 xi袁 数 据 标 准

化 处 理 后 袁 其 均 值 为 0袁标 准 差 为 1遥

皮 尔 逊 相 关 系 数 渊Pearson Correlation Coeffi鄄

cient袁 记 为 CPC冤 可 以 衡 量 两 个 连 续 性 变 量 之 间 的

线 性 相 关 性 袁CPC 的 取 值 为 [-1袁1]袁 正 值 表 示 正 相

关 袁 负 值 表 示 负 相 关 袁0 表 示 两 个 特 征 不 相 关 袁CPC

的 绝 对 值 越 接 近 1袁 表 示 相 关 性 越 强 遥 CPC 的 计 算

式 为

CPC=

n

i=1

移 Xi-X軍蓸 蔀 Y i-Y軍蓸 蔀
n

i=1

移 Xi-X軍蓸 蔀
2

姨
n

i=1

移 Y i-Y軍蓸 蔀
2

姨
渊2冤

式 中 院 X軍和 Y軍分 别 为 样 本 xi 和 yi 的 平 均 值 曰n 为 样

本 数 量 遥

在 开 发 机 器 学 习 模 型 之 前 袁 使 用 Python 编 程

语 言 将 整 理 好 的 数 据 集 进 行 随 机 排 列 袁 并 将 其 随

机 拆 分 为 训 练 集 和 测 试 集 遥 选 取 80%的 数 据 点 作

为 训 练 集 袁 用 于 构 建 训 练 模 型 袁 剩 余 20% 的 数 据

点 作 为 测 试 集 袁 用 于 评 估 训 练 后 机 器 学 习 模 型 的

预 测 性 能 遥

1.2 机器学习方法

本 研 究 采 用 决 策 树 尧 随 机 森 林 尧 梯 度 提 升 树 3

种 机 器 学 习 算 法 构 建 水 热 炭 特 性 的 回 归 模 型 遥 决

策 树 [7]是 一 种 用 节 点 和 分 支 来 呈 现 数 据 分 类 和 决

策 规 则 的 算 法 袁 表 现 为 流 程 图 式 的 分 叉 树 结 构 遥 随

机 森 林 [8]采 用 自 助 法 将 训 练 数 据 集 随 机 划 分 成 多

个 子 集 袁 每 个 子 集 中 的 数 据 用 于 训 练 单 个 基 本 分

类 或 回 归 树 模 型 袁 最 终 通 过 平 均 法 或 投 票 法 获 得

预 测 结 果 遥 梯 度 提 升 树 [9] 是 将 决 策 树 作 为 弱 学 习

器 的 集 成 算 法 袁 通 过 梯 度 提 升 机 制 进 行 迭 代 训 练 袁

不 断 调 整 训 练 样 本 权 重 以 提 高 模 型 性 能 袁 最 终 组

合 所 有 的 弱 学 习 器 成 为 一 个 强 学 习 器 袁 实 现 高 精

度 的 预 测 和 回 归 分 析 遥 此 外 袁 本 文 使 用 网 格 搜 索 法

结 合 5 倍 交 叉 验 证 对 机 器 学 习 算 法 中 的 超 参 数 进

行 调 优 袁 在 成 功 建 立 具 有 最 优 超 参 数 的 机 器 学 习

模 型 后 袁 利 用 SHAP 法 对 模 型 进 行 特 征 分 析 [10]遥

SHAP 法 通 过 计 算 数 据 中 每 个 特 征 对 模 型 输 出 的

边 际 贡 献 袁 衡 量 特 征 对 预 测 结 果 线 性 和 非 线 性 的

可再生能源 2024袁42渊11冤
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影 响 规 律 遥

选 取 相 关 系 数 渊R2冤 和 均 方 根 误 差 渊Root Mean

Square Error袁 记 为 ERMS冤对 机 器 学 习 模 型 的 准 确 性

进 行 评 价 遥 R2 是 衡 量 模 型 拟 合 数 据 优 劣 程 度 的 指

标 袁 取 值 为 [0袁1]袁R2 值 越 接 近 1袁 表 示 模 型 拟 合 数

据 的 效 果 越 好 袁 模 型 精 度 越 高 遥ERMS 是 衡 量 模 型 预

测 值 和 实 际 值 差 异 的 指 标 袁 反 映 了 误 差 分 布 的 离

散 程 度 袁ERMS 值 越 接 近 0袁 表 示 预 测 值 与 实 际 值 偏

差 越 小 袁 模 型 预 测 效 果 越 好 遥 R2 和 ERMS 的 计 算 式

分 别 为

R2=1-

m

i=1

移 yi
*

-yi蓸 蔀
2

m

i=1

移 yi
*

-y軃i蓸 蔀
2

渊3冤

ERMS=
1
m

m

i=1

移 yi
*

-yi蓸 蔀
2

姨 渊4冤

式 中 院m 为 样 本 数 量 曰yi
*

为 预 测 值 曰yi 为 实 际 值 曰 y軃i

为 yi 的 平 均 值 遥

2 结果与讨论

2.1 数据集描述和分析

图 1 为 数 据 集 中 输 入 和 输 出 特 征 的 统 计 数 据

箱 型 图 袁 反 映 了 生 物 质 水 热 炭 化 过 程 中 原 始 数 据

的 分 布 情 况 遥

由 图 1渊a冤 可 知 院生 物 质 原 料 中 C 元 素 和 O 元

素 含 量 的 中 位 数 分 别 为 46.40% 和 41.95%袁 而 N

元 素 和 S 元 素 含 量 的 中 位 数 仅 为 0.77% 和

0.10%袁 表 明 C 元 素 和 O 元 素 含 量 远 高 于 N 元 素

和 S 元 素 含 量 曰 挥 发 分 含 量 主 要 在 67.50%~

90.40% 变 化 袁 波 动 范 围 最 大 袁 主 要 原 因 是 数 据 集

中 包 含 多 种 类 型 的 生 物 质 袁 而 不 同 类 型 的 生 物 质

挥 发 分 含 量 差 异 较 大 曰 灰 分 含 量 主 要 在 0.10%~

15.15% 内 波 动 袁 生 物 质 中 较 高 的 灰 分 含 量 也 会 导

致 水 热 炭 的 灰 分 含 量 较 高 袁 将 显 著 降 低 水 热 炭 的

热 值 [11]遥

由 图 1渊b冤 可 知 袁 水 热 反 应 温 度 和 反 应 时 间 的

取 值 分 别 为 120~375 益和 0~480 min袁 固 液 比 的 取

值 为 0.05~1袁固 液 比 越 大 袁 底 物 浓 度 越 高 遥 数 据 集

中 采 集 的 数 据 范 围 越 广 袁 表 明 输 入 特 征 多 元 化 程

度 更 高 袁 可 以 提 供 更 多 的 信 息 和 多 样 性 遥 由 图 1

渊c冤 可 知 院水 热 炭 的 质 量 产 率 和 高 位 热 值 的 中 位 数

分 别 为 56.48% 和 23.28 MJ/kg袁 表 明 水 热 反 应 可 以

制 取 较 高 质 量 产 率 和 热 值 的 水 热 炭 袁 因 为 在 超 临

界 的 水 热 反 应 状 态 下 袁 生 物 质 可 通 过 热 降 解 反 应

转 化 为 高 能 量 密 度 的 水 热 炭 产 物 [12]曰 相 比 于 生 物

质 原 料 袁 水 热 炭 中 的 C 元 素 含 量 显 著 提 高 袁 平 均 C

元 素 含 量 为 56.62%袁 且 随 着 水 热 反 应 温 度 的 升

高 袁C 元 素 含 量 逐 渐 增 加 袁 最 高 达 到 78.20%袁 主 要

原 因 是 较 高 的 水 热 反 应 温 度 促 进 了 生 物 质 中 纤 维

素 尧 半 纤 维 素 和 木 质 素 的 热 降 解 袁 水 热 炭 的 石 墨 化

程 度 逐 渐 提 高 遥

图 2 为 任 意 两 个 变 量 之 间 的 皮 尔 逊 相 关 系 数

矩 阵 遥

由 图 2 可 知 院 绝 大 部 分 特 征 变 量 之 间 的 CPC值

较 低 渊-0.3~0.3冤袁 呈 现 弱 相 关 性 袁 表 明 特 征 变 量 彼

此 之 间 是 独 立 的 袁 有 助 于 提 高 模 型 的 稳 定 性 和 可

靠 性 曰C 元 素 和 H 元 素 含 量 之 间 呈 现 正 相 关 性 袁

CPC 为 0.33袁 主 要 原 因 是 生 物 质 中 存 在 大 量 的 C-H

键 曰C 元 素 和 灰 分 含 量 之 间 呈 现 负 相 关 性 袁CPC 为

-0.76袁这 是 因 为 生 物 质 中 的 C 通 常 来 源 于 有 机 物

质 袁 而 灰 分 则 是 由 生 物 质 中 的 无 机 盐 和 矿 物 质 等

组 成 曰 固 定 碳 含 量 分 别 与 灰 分 和 挥 发 分 含 量 之 间
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图 1 统计数据分布

Fig.1 The statistical data distribution
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存 在 显 著 的 负 相 关 性 袁CPC 分 别 为 -0.35 和 -0.63袁

主 要 是 因 为 固 定 碳 含 量 总 是 通 过 总 含 量 减 去 挥 发

分 和 灰 分 含 量 获 得 曰 水 热 炭 的 高 位 热 值 和 C 元 素

含 量 与 生 物 质 原 料 的 C袁H 元 素 含 量 和 挥 发 分 含

量 均 呈 现 正 相 关 袁CPC 分 别 为 0.45袁0.44袁0.11 和

0.40袁0.23袁0.14袁 而 与 O 元 素 含 量 和 灰 分 含 量 呈 现

负 相 关 袁CPC 分 别 为 -0.18袁-0.31 和 -0.15袁-0.25袁 表

明 生 物 质 原 料 中 较 高 的 C袁H 元 素 和 挥 发 分 含 量

有 利 于 提 升 水 热 炭 的 高 位 热 值 和 C 元 素 含 量 曰 水

热 炭 的 质 量 产 率 与 反 应 温 度 和 反 应 时 间 之 间 的

CPC 分 别 为 -0.58 和 -0.18袁 呈 现 负 相 关 性 袁 而 与 固

液 比 的 CPC 为 0.21袁 呈 现 正 相 关 性 袁 水 热 炭 的 高 位

热 值 和 C 元 素 含 量 则 表 现 出 相 反 的 趋 势 曰 水 热 炭

的 高 位 热 值 和 C 元 素 含 量 之 间 呈 现 强 的 正 相 关

性 袁CPC 高 达 0.98袁 而 与 水 热 炭 质 量 产 率 则 呈 现 明

显 的 负 相 关 关 系 袁CPC 为 -0.50遥 总 体 而 言 袁 大 多 数

目 标 变 量 之 间 存 在 一 定 的 相 关 性 袁 表 明 可 以 采 用

多 任 务 机 器 学 习 模 型 预 测 水 热 炭 特 性 遥

2.2 模型性能评估

单 任 务 预 测 中 各 个 机 器 学 习 模 型 的 预 测 结 果

见 表 2遥

由 表 2 可 知 院 梯 度 提 升 树 和 随 机 森 林 模 型 对

水 热 炭 特 性 的 预 测 准 确 度 较 高 袁 训 练 集 和 测 试 集

的 R2 值 均 在 0.95 和 0.80 以 上 袁ERMS 值 均 在 0.21

和 0.50 以 下 袁 表 明 模 型 能 够 很 好 地 拟 合 原 始 数

据 曰 在 3 种 模 型 中 袁R2 值 的 大 小 依 次 为 梯 度 提 升

树 模 型 渊0.85~0.9冤> 随 机 森 林 模 型 渊0.80~0.85冤>

决 策 树 模 型 渊0.65~0.77冤袁 而 ERMS 值 的 大 小 依 次 为

梯 度 提 升 树 模 型 渊0.54~0.61冤> 随 机 森 林 模 型

渊0.37~0.50冤> 决 策 树 模 型 渊0.33~0.44冤袁 表 明 采 用

梯 度 提 升 树 模 型 预 测 水 热 炭 特 性 的 准 确 率 最 高 袁

而 决 策 树 模 型 的 准 确 率 最 低 曰 当 采 用 梯 度 提 升 树

模 型 预 测 水 热 炭 的 3 个 指 标 时 袁C 元 素 含 量 的 R2

值 最 高 渊0.90冤袁ERMS 值 最 低 渊0.33冤袁 表 明 C 元 素 含

量 的 预 测 准 确 度 最 高 袁 而 质 量 产 率 的 R2 最 低

渊0.85冤袁ERMS 值 最 高 渊0.44冤袁 表 明 质 量 产 率 的 预 测

准 确 度 最 低 遥 总 之 袁机 器 学 习 模 型 对 水 热 炭 质 量 产

率 预 测 的 准 确 度 相 对 较 低 袁 而 对 水 热 炭 高 位 热 值

和 C 元 素 含 量 预 测 的 准 确 度 相 对 较 高 袁 主 要 原 因

是 水 热 炭 产 率 的 样 本 数 据 存 在 较 大 差 异 袁 模 型 在

训 练 过 程 中 可 能 更 偏 向 于 处 理 典 型 的 样 本 数 据 袁

而 对 于 具 有 差 异 性 的 样 本 数 据 处 理 效 果 不 佳 袁 进

而 影 响 模 型 预 测 的 准 确 性 遥 因 此 袁在 进 行 水 热 炭 特

性 的 预 测 时 袁需 要 充 分 考 虑 不 同 类 型 的 特 征 袁以 及

特 征 与 模 型 的 适 配 情 况 袁 从 而 提 高 模 型 预 测 的 准

确 性 和 可 靠 性 遥

相 比 于 单 任 务 预 测 袁 多 任 务 预 测 利 用 多 个 目

标 任 务 共 同 训 练 模 型 袁 该 方 法 可 以 提 高 模 型 的 鲁

棒 性 和 预 测 能 力 袁 因 为 模 型 可 以 从 多 个 任 务 中 挖

掘 出 更 多 的 信 息 和 特 征 遥 不 同 机 器 学 习 模 型 在 多

任 务 预 测 中 的 预 测 结 果 见 表 3遥

由 表 3 可 知 院 在 水 热 炭 特 性 的 多 任 务 预 测 方

面 袁3 种 机 器 学 习 模 型 的 预 测 准 确 度 与 单 任 务 预

测 类 似 袁 训 练 集 和 测 试 集 的 平 均 R2 值 分 别 大 于

0.94 和 0.62袁 平 均 ERMS 值 分 别 小 于 0.25 和 0.61曰

在 3 种 机 器 学 习 模 型 中 袁 平 均 R2 值 的 大 小 依 次 为

图 2 皮尔逊相关系数矩阵

Fig.2 Matrix of pearson correlation coefficient
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表 2 单任务机器学习预测模型性能总结

Table 2 Results of the model performance of the single-

target machine learning prediction

机 器 学 习

模 型

决 策 树

随 机 森 林

梯 度 提 升 树

预 测

目 标

质 量 产 率

高 位 热 值

C 元 素 含 量

质 量 产 率

高 位 热 值

C 元 素 含 量

质 量 产 率

高 位 热 值

C 元 素 含 量

R2

0.97

0.96

0.95

0.96

0.96

0.95

0.98

0.98

0.98

ERMS

0.17

0.20

0.21

0.20

0.19

0.21

0.12

0.14

0.15

R2

0.77

0.65

0.74

0.80

0.85

0.85

0.85

0.88

0.90

ERMS

0.54

0.61

0.56

0.50

0.37

0.40

0.44

0.33

0.33

训 练 集 测 试 集

可再生能源 2024袁42渊11冤
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梯 度 提 升 树 模 型 渊0.89冤> 随 机 森 林 模 型 渊0.82冤> 决

策 树 模 型 渊0.66冤袁 而 平 均 ERMS 值 的 大 小 依 次 为 梯

度 提 升 树 模 型 渊0.34冤< 随 机 森 林 模 型 渊0.45冤< 决 策

树 模 型 渊0.61冤袁 表 明 梯 度 提 升 树 模 型 在 水 热 炭 特

性 的 多 任 务 预 测 中 准 确 率 最 高 袁 而 决 策 树 模 型 的

准 确 率 最 低 袁 主 要 原 因 是 梯 度 提 升 树 模 型 能 够 更

好 地 适 应 复 杂 的 样 本 特 征 袁 并 且 在 预 测 过 程 中 可

以 较 好 地 处 理 多 个 任 务 遥 结 合 表 2袁3 可 以 看 出 袁 当

采 用 梯 度 提 升 树 模 型 预 测 水 热 炭 的 3 个 指 标 时 袁

多 任 务 预 测 模 型 中 的 质 量 产 率 尧 高 位 热 值 和 C 元

素 含 量 的 R2 值 均 高 于 单 任 务 预 测 模 型 袁 表 明 多 任

务 预 测 模 型 更 稳 定 尧准 确 度 更 高 遥 因 此 袁 梯 度 提 升

树 模 型 的 预 测 准 确 度 最 高 袁 更 适 用 于 水 热 炭 特 性

的 多 任 务 预 测 遥

图 3 为 原 始 实 验 数 据 与 梯 度 提 升 树 模 型 预 测

值 之 间 的 分 布 散 点 图 渊粗 虚 线 为 预 测 值 等 于 实 际

值 时 的 最 佳 拟 合 线 袁 细 虚 线 区 域 内 为 10% 的 误 差

范 围 的 数 值 冤遥

表 3 多任务机器学习预测模型性能总结

Table 3 Results of the model performance of the multi-target machine learning prediction

机 器 学 习 模 型

决 策 树

随 机 森 林

梯 度 提 升 树

预 测 目 标

质 量 产 率

高 位 热 值

C 元 素 含 量

质 量 产 率

高 位 热 值

C 元 素 含 量

质 量 产 率

高 位 热 值

C 元 素 含 量

训 练 集 R2

0.93

0.95

0.94

0.96

0.96

0.95

0.96

0.96

0.95

平 均 值

0.94

0.96

0.96

训 练 集 ERMS

0.26

0.23

0.24

0.20

0.20

0.21

0.20

0.20

0.22

平 均 值

0.25

0.21

0.20

测 试 集 R2

0.71

0.63

0.62

0.76

0.84

0.84

0.85

0.91

0.92

平 均 值

0.66

0.82

0.89

测 试 集 ERMS

0.60

0.59

0.64

0.54

0.39

0.41

0.43

0.29

0.29

平 均 值

0.25

0.21

0.20

图 3 原始实验数据与预测数据的散点图

Fig.3 Scatter plots of predicted data and original experimental data
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由 图 3 可 以 看 出 袁 数 据 点 分 布 较 为 密 集 袁 表

明 模 型 预 测 结 果 具 有 较 好 的 稳 定 性 遥 对 于 训 练 数

据 集 袁 梯 度 提 升 树 模 型 在 水 热 炭 特 性 的 预 测 过 程

中 的 R2 值 均 高 于 0.95袁训 练 数 据 点 也 主 要 分 布 在

10%误 差 范 围 内 袁 位 于 最 佳 拟 合 线 两 侧 袁 表 明 梯 度

提 升 树 模 型 在 训 练 数 据 集 上 拟 合 度 较 好 袁 稳 定 性

较 高 遥 对 于 测 试 数 据 集 袁 模 型 预 测 的 R2 值 较 低

渊0.85~0.92冤袁ERMS 值 较 高 渊0.29~0.43冤袁 测 试 数 据 点

分 布 较 为 分 散 袁 这 是 机 器 学 习 模 型 的 固 有 特 性 导

致 袁 该 结 果 与 Mu L[13] 和 Kapetanakis T N[14] 对 水 热

炭 特 性 的 预 测 结 果 相 近 遥

2.3 模型解释和分析

将 输 入 变 量 分 为 水 热 反 应 条 件 尧 元 素 分 析 和

工 业 分 析 袁 采 用 SHAP 法 对 多 任 务 预 测 的 梯 度 提

升 树 模 型 进 行 特 征 分 析 遥 图 4 为 水 热 炭 输 入 特 征

参 数 绝 对 SHAP 值 的 平 均 值 分 布 图 , 绝 对 SHAP

值 的 平 均 值 越 高 袁 表 明 该 特 征 参 数 对 预 测 结 果 的

影 响 越 大 遥

由 图 4 可 知 袁 在 水 热 炭 特 性 的 预 测 中 袁3 类

特 征 类 别 的 重 要 性 程 度 依 次 为 水 热 反 应 条 件



渊48.1%冤>元 素 分 析 渊34.7%冤> 工 业 分 析 渊17.2%冤袁 表

明 水 热 反 应 条 件 对 水 热 炭 的 性 能 影 响 最 大 遥 在 水

热 反 应 条 件 下 袁 水 热 反 应 温 度 绝 对 SHAP 值 的 平

均 值 高 于 反 应 时 间 和 固 液 比 袁 表 明 水 热 反 应 温 度

对 水 热 炭 的 特 性 影 响 最 大 袁 主 要 原 因 是 水 热 反 应

温 度 直 接 影 响 生 物 质 的 水 解 速 率 和 程 度 [15]遥 在 元

素 分 析 中 袁 生 物 质 原 料 的 C 元 素 含 量 对 水 热 炭 的

特 性 影 响 最 大 袁 其 次 为 H 和 O 元 素 含 量 袁 因 为 在

水 热 炭 化 过 程 中 袁 生 物 质 极 易 发 生 脱 水 和 脱 羧 反

应 遥 在 工 业 分 析 中 袁生 物 质 原 料 的 灰 分 含 量 对 水 热

炭 的 特 性 影 响 最 大 袁其 次 为 固 定 碳 和 挥 发 分 含 量 遥

图 5 为 输 入 特 征 的 相 对 重 要 性 及 其 对 水 热 炭

质 量 产 率 的 总 体 影 响 遥

由 图 5渊a冤 可 知 袁 水 热 反 应 条 件 对 水 热 炭 质 量

图 4 各输入特征参数绝对 SHAP值的平均 值

Fig.4 The mean of absolute SHAP value for characteristic

parameters
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图 5 输入特征的相对重要性及其对水热炭质量产率的总体影响

Fig.5 Effect of each feature and its overall impact on the yield of hydrochar
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产 率 预 测 的 重 要 性 达 到 54.1%袁 而 生 物 质 元 素 分

析 和 工 业 分 析 的 重 要 性 分 别 为 25.1% 和 20.8%袁

表 明 水 热 反 应 条 件 对 于 水 热 炭 质 量 产 率 的 影 响 显

著 遥 而 在 水 热 反 应 条 件 中 袁 水 热 温 度 是 预 测 水 热 炭

产 率 过 程 中 最 重 要 的 特 征 参 数 袁 固 液 比 对 预 测 水

热 炭 产 率 也 有 较 大 的 影 响 曰在 生 物 质 元 素 分 析 中 袁

O 元 素 含 量 对 预 测 结 果 影 响 较 大 袁H 和 S 元 素 含

量 的 影 响 相 对 较 小 曰在 生 物 质 工 业 分 析 中 袁 相 比 灰

分 含 量 袁 固 定 碳 和 挥 发 分 含 量 具 有 更 高 的 重 要 性 遥

由 图 5渊b冤 可 知 袁 水 热 反 应 温 度 和 水 热 炭 质 量

产 率 的 预 测 结 果 呈 现 出 明 显 的 线 性 关 系 袁 水 热 反

应 温 度 越 高 袁其 SHAP 值 越 低 袁 水 热 炭 质 量 产 率 的

预 测 值 越 低 袁因 为 在 更 高 的 水 热 温 度 条 件 下 袁生 物

质 原 料 的 水 解 程 度 增 强 袁 从 而 导 致 原 料 中 更 多 的

有 机 物 分 解 并 转 化 为 气 相 和 液 相 产 物 [16]遥 固 液 比

对 水 热 炭 质 量 产 率 的 预 测 起 正 向 作 用 袁 固 液 比 越

高 袁 其 SHAP 值 越 高 袁水 热 炭 质 量 产 率 的 预 测 值 也

越 高 袁 这 是 因 为 较 高 的 底 物 浓 度 严 重 抑 制 了 水 解

反 应 袁导 致 水 热 反 应 不 充 分 袁 使 得 水 热 炭 质 量 产 率

较 高 遥 而 质 量 产 率 高 的 水 热 炭 的 热 值 较 低 袁 表 明 水

热 炭 质 量 产 率 与 高 位 热 值 呈 现 出 相 反 的 变 化 趋

势 袁 此 结 果 与 皮 尔 逊 相 关 系 数 矩 阵 图 渊 图 2冤 得 到

的 结 果 相 一 致 遥 生 物 质 中 O 元 素 含 量 对 水 热 炭 质

量 产 率 的 预 测 起 负 向 作 用 袁 生 物 质 中 O 元 素 含 量

越 高 袁水 热 炭 的 质 量 产 率 预 测 值 越 低 遥 生 物 质 中 固

定 碳 和 挥 发 分 含 量 对 水 热 炭 质 量 产 率 的 影 响 不

同 袁 固 定 碳 含 量 越 低 袁 挥 发 分 含 量 越 高 袁 水 热 炭 质

量 产 率 的 预 测 值 越 高 遥 水 热 反 应 时 间 对 水 热 炭 质

量 产 率 的 预 测 起 负 向 作 用 袁水 热 反 应 时 间 越 长 袁 水

热 炭 质 量 产 率 的 预 测 值 越 低 袁 主 要 是 因 为 充 分 的

反 应 时 间 促 使 生 物 质 原 料 中 的 半 纤 维 素 和 纤 维 素

发 生 脱 水 和 解 聚 反 应 袁 生 成 许 多 挥 发 性 物 质 和 中

间 产 物 袁 如 酸 尧 醇 尧 糠 醛 等 遥

图 6 为 输 入 特 征 的 相 对 重 要 性 及 其 对 水 热 炭
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图 6 输入特征的相对重要性及其对水热炭高位热值的总体影响

Fig.6 Effect of each feature and its overall impact on the higher heating value of hydrochar
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图 7 输入特征的相对重要性及其对水热炭碳含量的总体影响

Fig.7 Effect of each feature and its overall impact on the carbon content of hydrochar
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高 位 热 值 的 总 体 影 响 遥

由 图 6渊a冤 可 知 袁 生 物 质 元 素 分 析 是 水 热 炭 高

位 热 值 预 测 模 型 最 重 要 的 特 征 类 别 袁 重 要 性 达 到

40.5豫袁 而 水 热 反 应 条 件 和 生 物 质 工 业 分 析 的 重

要 性 仅 分 别 为 39.6% 和 19.9%遥 在 水 热 反 应 条 件

中 袁 反 应 温 度 是 预 测 水 热 炭 高 位 热 值 过 程 中 最 重

要 的 特 征 参 数 袁 其 次 是 反 应 时 间 曰 在 生 物 质 元 素 分

析 中 袁C袁H 和 O 元 素 含 量 对 水 热 炭 高 位 热 值 的 预

测 结 果 影 响 较 大 袁N 和 S 元 素 含 量 的 影 响 相 对 较

小 曰 而 在 工 业 分 析 中 袁 灰 分 含 量 对 水 热 炭 高 位 热 值

的 预 测 具 有 最 高 的 重 要 性 遥

由 图 6渊b冤 可 知 袁 水 热 反 应 温 度 对 水 热 炭 高 位

热 值 的 预 测 有 正 面 影 响 袁 水 热 反 应 温 度 越 高 袁 其

SHAP 值 越 高 袁 水 热 炭 高 位 热 值 的 预 测 值 也 越 高 袁

主 要 原 因 是 原 料 中 的 纤 维 素 和 半 纤 维 素 随 着 水 热

炭 化 程 度 的 加 深 而 逐 渐 分 解 袁 从 而 留 下 含 量 更 高

的 木 质 素 成 分 袁 基 于 木 质 素 更 好 的 热 稳 定 性 袁水 热

炭 的 高 位 热 值 显 著 提 高 [17袁18]遥 生 物 质 中 C 和 H 元

素 含 量 对 水 热 炭 高 位 热 值 的 预 测 有 正 面 影 响 袁 生

物 质 中 C 和 H 元 素 含 量 越 高 袁 水 热 炭 高 位 热 值 的

预 测 值 越 高 袁 主 要 是 因 为 几 乎 所 有 的 热 量 都 是 由

C 和 H 的 氧 化 而 产 生 袁 且 水 热 炭 高 位 热 值 的 升 高

也 是 由 H-C袁O-C 等 低 键 能 化 学 键 的 减 少 和 C-C

等 高 键 能 化 学 键 的 增 加 引 起 [19]遥 生 物 质 中 灰 分 含

量 对 水 热 炭 高 位 热 值 的 预 测 有 负 面 影 响 袁 生 物 质

中 灰 分 含 量 越 高 袁 水 热 炭 高 位 热 值 的 预 测 值 越 低 袁

说 明 原 料 中 过 高 的 灰 分 含 量 不 利 于 高 热 值 水 热 炭

的 形 成 遥 水 热 反 应 时 间 的 延 长 也 可 提 高 水 热 炭 的

高 位 热 值 袁 主 要 原 因 是 反 应 时 间 越 长 袁组 分 热 降 解

越 充 分 袁 碳 化 程 度 越 深 遥

图 7 为 输 入 特 征 的 相 对 重 要 性 及 对 水 热 炭 C

元 素 含 量 的 总 体 影 响 遥

由 图 7渊a冤 可 知 袁 水 热 反 应 条 件 是 水 热 炭 C 元

素 含 量 预 测 模 型 最 重 要 的 特 征 类 别 袁 特 征 重 要 性

达 到 46.4%袁 而 生 物 质 元 素 分 析 和 工 业 分 析 的 重

要 性 仅 分 别 为 37.3% 和 16.3%遥 在 水 热 反 应 条 件

孙 亮袁等 基于机器学习算法的生物质水热炭特性的预测与评价
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中 袁 反 应 温 度 是 预 测 水 热 炭 C 元 素 含 量 过 程 中 最

重 要 的 特 征 参 数 袁 其 次 是 反 应 时 间 曰 在 生 物 质 元 素

分 析 中 袁C袁H 和 O 元 素 含 量 对 水 热 炭 C 元 素 含 量

的 预 测 结 果 影 响 较 大 袁N 元 素 含 量 的 影 响 相 对 较

小 曰 而 在 工 业 分 析 中 袁 相 比 固 定 碳 和 挥 发 分 含 量 袁

灰 分 含 量 对 水 热 炭 C 元 素 含 量 的 预 测 具 有 更 高

的 重 要 性 遥 水 热 炭 C 元 素 含 量 的 特 征 重 要 性 排 名

与 水 热 炭 高 位 热 值 的 预 测 结 果 高 度 相 似 袁 表 明 水

热 炭 的 高 位 热 值 和 C 元 素 含 量 之 间 存 在 密 切 的

相 关 性 袁并 且 受 到 相 似 的 特 征 因 素 影 响 遥

由 图 7渊b冤 可 知 袁 水 热 反 应 温 度 和 反 应 时 间 对

水 热 炭 C 元 素 含 量 的 预 测 有 正 面 影 响 袁 主 要 原 因

是 水 热 炭 化 过 程 会 发 生 大 量 的 脱 水 尧 脱 羟 基 和 脱

羧 基 反 应 袁 导 致 生 物 质 中 的 大 部 分 H 和 O 元 素 以

H2O 和 CO2 的 形 式 脱 除 [20]遥 与 反 应 时 间 相 比 袁 反 应

温 度 对 水 热 炭 C 元 素 含 量 影 响 更 显 著 袁 主 要 是 因

为 脱 水 反 应 仅 在 部 分 时 间 范 围 内 受 到 明 显 的 影

响 遥 生 物 质 中 C 元 素 含 量 对 水 热 炭 C 元 素 含 量 有

正 面 影 响 袁 生 物 质 中 C 元 素 含 量 越 高 袁 对 应 的

SHAP 值 越 大 袁 生 成 的 水 热 炭 的 C 元 素 含 量 也 越

高 袁 说 明 水 热 炭 化 过 程 中 生 物 质 中 的 大 部 分 C 元

素 会 得 到 保 留 袁 同 时 表 明 不 同 种 类 的 生 物 质 原 料

对 水 热 炭 特 性 具 有 不 同 影 响 遥 生 物 质 中 灰 分 含 量

对 水 热 炭 C 元 素 含 量 有 负 面 影 响 袁 原 因 是 生 物 质

中 较 高 的 灰 分 含 量 可 能 会 影 响 水 热 炭 化 过 程 中 的

脱 羧 和 芳 构 化 反 应 [21]遥 生 物 质 中 H 和 O 元 素 含 量

对 水 热 炭 C 元 素 含 量 的 预 测 结 果 具 有 不 同 的 影

响 袁 更 高 的 H 含 量 和 更 低 的 O 含 量 有 利 于 高 C 含

量 的 水 热 炭 的 形 成 遥

3 结论

本 文 利 用 文 献 数 据 构 建 水 热 炭 的 数 据 集 袁 使

用 3 种 决 策 树 集 成 算 法 建 立 水 热 炭 特 性 的 单 任 务

和 多 任 务 预 测 模 型 袁 并 利 用 SHAP 法 对 预 测 准 确

度 最 高 的 机 器 学 习 模 型 进 行 解 释 分 析 遥 研 究 结 果

表 明 院 梯 度 提 升 树 在 水 热 炭 特 性 的 多 任 务 预 测 上

表 现 出 最 好 的 预 测 性 能 袁 其 平 均 相 关 系 数 和 均 方

根 误 差 分 别 为 0.89 和 0.34曰 基 于 SHAP 法 研 究 最

优 模 型 的 输 入 特 征 袁 发 现 水 热 反 应 条 件 中 的 反 应

温 度 和 生 物 质 原 料 中 的 C 元 素 含 量 对 预 测 结 果

影 响 最 大 遥 因 此 袁 基 于 现 有 的 文 献 数 据 袁 机 器 学 习

技 术 可 有 效 地 预 测 出 水 热 炭 的 特 性 袁 从 而 优 化 水

热 炭 的 制 备 工 艺 遥
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Abstract院 In this work袁 305 sets of data of hydrochar爷s basic properties was collected from the

references. Then, the single-task and multi-task prediction models of hydrochar爷s basic properties

渊mass yield袁 higher heating value袁 and carbon content冤 were established based on three types of

the machine learning algorithms 渊the decision tree袁 the random forest袁 and the gradient boosting

decision tree). Results showed that among the three types of the machine learning algorithms袁 the

gradient boosting decision tree model was the best algorithm袁 where the average determination

coefficient values of the test set were 0.88 and 0.87袁 and the root mean square error values were

0.34 and 0.37. The SHAP method was used to evaluate the input characteristic parameters during

the modeling by using the gradient boosting decision tree. The dominant influence factors for the

prediction of the mass yield袁 higher heating value袁 and carbon content of the hydrochar were the

hydrothermal reaction temperature and the C content in raw biomass. The construction of the

prediction model of the hydrochar爷s basic properties was favorable to reduce the cost for the

optimization of the hydrochar production conditions.

Keywords院 biomass曰 hydrothermal conversion曰 hydrochar曰 machine learning曰 basic properties
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