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摘要： 随着电子设备的更迭加速，电子废弃物的资源化处理愈发重要。热转化是其主流处置手

段，但其中的溴代阻燃剂易诱发二噁英等污染风险，因此精准预测含溴产物的演变规律至关重

要。以废弃印刷电路板（WPCBs）为研究对象，整合了 76 篇文献的 653 条实验数据，采用极端梯度

提升回归（XGBoost）、随机森林（RF）、多层感知器（MLP）、高斯过程回归（GPR）及支持向量回归

（SVR）5 种机器学习模型，以热解参数（温度、时间、升温速率）与原料特性（溴含量、无机组分等）

为输入，对溴代酚、溴化双酚 A、溴代多环芳烃、溴化氢及脂肪族产物的分布进行预测。结果表

明，在数据量有限且特征空间复杂的工况下，XGBoost 等集成模型表现最优，各目标的测试集相关

系数（R2）均超 0.8，均方根误差（RMSE）均低于 3.0%。特征重要性分析揭示，热解温度与停留时间

是影响有机溴向无机溴转化的核心因素；原料中碳含量显著驱动溴代酚类的生成，而高溴含量则

诱导溴代多环芳烃的产生。研究证实了机器学习在电子废弃物处理中的应用潜力，为热解工艺优

化与污染物定向调控提供了参考。
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Abstract：The  widespread  use  and  continual  upgrading  of  electronic  devices  have  generated  a  large
amount  of  electronic  solid  waste.  As  devices  are  upgraded  and  replaced,  the  quantity  of  discarded
electronic products has increased year by year. Thermal conversion processes are an important route for
valorizing  electronic  solid  waste;  however,  brominated  flame  retardants  present  in  such  waste  can
readily transform into pollutants, including dioxins. Accurately predicting the formation of brominated
products during thermal conversion is  therefore crucial  for controlling pollutant emissions.  This study
focused on the pyrolysis of waste printed circuit boards, a representative type of electronic solid waste.

 
 

收稿日期：2026−01−22　　　　 修回日期：2026−03−17　　　　 接受日期：2026−03−19　　　　 DOI：10.20078/j.eep.20260317
基金项目：国家自然科学基金资助项目（52436009, 52376182）
第一作者：张文明（1999—），男，山东临沂人，博士研究生，主要研究方向为机器学习辅助有机固废热解调控。

E-mail：zhang1wen1ming1@163.com
*通讯作者：胡　斌（1992—），男，河北保定人，副教授，主要研究方向为有机固废高效转化利用。E-mail：binhu@ncepu.edu.cn 

第 40卷第 2期 能 源 环 境 保 护 Vol.40 No.2
2026年 4 月 Energy Environmental Protection Apr.，2026

https://doi.org/10.20078/j.eep.20260317
mailto:zhang1wen1ming1@163.com
mailto:binhu@ncepu.edu.cn


We compiled 653 pyrolysis data points from 76 research articles published since 2000 and applied five
common  machine  learning  models—extreme  gradient  boosting  regression  (XGBoost),  random  forest
(RF), multilayer perceptron (MLP), Gaussian process regression (GPR), and support vector regression
(SVR)—to  predict  the  relative  yields  of  brominated  phenols,  brominated  bisphenol  A  (Br-BPA),
brominated  polycyclic  aromatic  hydrocarbons  (Br-PAHs),  hydrogen  bromide  (HBr),  and  aliphatic
compounds  in  the  pyrolysis  products.  Key  input  variables  included  pyrolysis  parameters  (e.g.,
temperature, heating rate, and residence time), feedstock parameters (e.g., elemental composition), and
characteristics  of  inorganic  components  (e.g.,  average  atomic  properties).  The  hyperparameters  were
optimized by grid search combined with five-fold cross-validation. The prediction results showed that
ensemble  models,  particularly  XGBoost,  achieved  superior  performance  in  this  multi-feature,  data-
limited setting: for all targets on the test set, the coefficient of determination (R2) exceeded 0.8 and the
root  mean  square  error  (RMSE)  was  below  3.0%.  The  XGBoost  model  provided  the  best  predictive
accuracy for the relative yields of aliphatic compounds, whereas its performance was least satisfactory
for  Br-BPA;  for  the  latter,  the  test-set R2  and  RMSE  were  0.820  and  2.247%,  respectively.  Feature
importance  analysis  was  then  used  to  explore  the  mechanisms  of  bromine  migration  and  removal.
Pyrolysis parameters such as temperature and residence time strongly influenced the bromine content in
liquid pyrolysis products: high temperatures and long residence times promoted the removal of organic
bromine and its conversion to inorganic bromine. Feedstock properties, notably carbon content, affected
the types of brominated compounds formed: high carbon content favored the production of brominated
phenols  and  Br-BPA,  while  high  bromine  content  facilitated  the  formation  of  Br-PAHs.  Inorganic
components had a significant influence on HBr formation. Non-brominated aliphatic products were only
weakly  affected  by  debromination  conditions  and  exhibited  trends  similar  to  pyrolysis  products  from
conventional organic polymers. These findings demonstrate the potential of machine learning methods
for  electronic  solid  waste  treatment  and  provide  predictive  guidance  for  process  optimization  and  for
targeted control of pollutant formation during thermal conversion of this waste.
Keywords： Waste  printed  circuit  boards； Pyrolysis； Brominated  products； Machine  learning；
XGBoost regression

 

0    引　　言

电子设备已经成为当今人类生活的必备物品，

废弃的电子设备被称为电子废弃物[1]。我国每年

产生电子废弃物大约 800万吨，并呈现逐年增长

趋势[2]。废弃印刷电路板 （Waste  Printed  Circuit
Board, WPCB）是典型的电子废弃物，其中含有多

种金属组分[3−5]，从中回收高价值金属是发展循环

经济的必然要求。热转化是其主要的回收处置技

术之一，具有快速高效、规模可控等优点。

热解技术可在惰性气氛中实现 WPCB有机基

质的热化学转化，同步回收固、液、气三相产物[6]，

并实现金属组分的选择性分离与富集[7]。尽管近

年来环保意识提升，含卤素高分子聚合物的使用

有所减少，但仍有部分 WPCB生产过程中采用高

分子溴化环氧树脂（Brominated Epoxy Resin, BER）

作阻燃剂，并且现阶段报废的电子产品中仍以 BER
阻燃剂为主。在 WPCB热解过程中 BER会分解

生成溴代烷烃、溴代苯酚等各类含溴产物[8−9]，这

些物质会对热解设备造成腐蚀，影响设备的正常

运行，还可能衍生为二噁英等污染物[10]。

目前，学界对热解过程中含溴产物的生成规

律已有一定认知。在 260~300 ℃ 范围内，WPCB
中的高分子 BER开始发生热分解，此时主要生成

小分子气相产物及短链烃类产物；当反应温度提

高到 300 ℃ 以上时，有机组分发生更明显的分解，

产生含有碳桥的酚类中间产物，部分中间产物还

会继续分解，最终挥发分中出现大量溴苯酚与溴

代烃类产物[11−12]。对热解产物的定性分析结果表

明，溴元素在气相热解产物中主要以溴化氢的形

式存在，还可能存在溴气与溴化烷烃 [13−14]。若提

升检测精度，也可检测到多溴代二苯并二噁英和
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呋喃（PBDD/Fs）等含溴二噁英类产物[15−17]。液相

热解产物中溴元素主要以溴苯酚的形式存在，最

常见的分布形态有 2-溴苯酚、4-溴苯酚及 2,6-二
溴苯酚，且随着热解温度的改变，液相产物中含溴

产物的赋存形态会产生变化，部分溴苯酚类物质

可转化为 1-（3-溴-4-羟基苯基）乙酮等其他含溴产

物[18−19]。固相热解产物中溴元素主要与热解碳结

合，生成含有大量芳香环的重质有机溴化物[20]，少

量溴元素留存在未分解的 BER中。由于 WPCB
中含有铜等金属元素，部分溴元素还会与其发生

反应，生成对应的含溴金属盐。此外，由于液相产

物中含有不同类型的有机产物，热解后生成的溴

化氢、溴甲烷等含溴气相产物可能会溶解于液相

产物中，使热解油中溴元素含量显著提升[21−22]。

尽管热解实验阐述了不同原料在不同条件下

的热解产物组成，但由于众多潜在因素与复杂反

应构成了复杂影响网络，使得难以精准调控热解

产物组成；同时，产物中可能存在的有毒物质具有

潜在的环境污染风险，因此建立准确有效的产物

预测模型极为重要。然而，WPCB热解过程中影

响因素众多，部分因素作用机制复杂且相互耦合，

传统线性拟合方式难以捕获非线性关系并实现准

确预测。机器学习方法能够预测不同条件下的产

物组成，减少实验试错次数，降低实验风险，特别

是对危险废物处置污染排放的预测。本研究利用

机器学习方法构建 WPCB热解含溴产物预测模

型，基于原料组分特征（如元素组成、无机组分比

例等）与反应热工参数（如热解温度、升温速率

等），预测 WPCB热解产生的溴代酚类、溴化双酚

A、溴代多环芳烃、溴化氢、脂肪族化合物等产物

相对含量。结合特征重要性等方法探索 WPCB热

解过程中各因素的影响机制。本研究首次建立

WPCB热解多组分产物数据库，对比不同机器学

习算法在含溴产物预测上的表现，解析热解过程

中溴迁移与脱除机制，为调控 WPCB含溴产物生

成提供数据支撑。 

1    实验方法
 

1.1    数据收集与处理

WPCB热解数据来源于 2000年至今以WPCB
与 BER及其模型化合物为原料的热解实验工作。

WPCB主要来源于废旧家电、手机、计算机等。

根据实验确定影响热解结果的因素作为输入特

征，包括热解装置、热解温度、升温速率、反应压

力、停留时间、原料种类、原料质量、无机组分种

类、无机组分质量等；收集热解产物中溴代酚类、

溴化双酚 A、溴代多环芳烃、溴化氢、脂肪族化合

物的相对含量作为预测目标，上述预测目标除溴

化氢外均代指一类产物。溴代酚类包含 2-溴苯

酚、3-溴苯酚、4-溴苯酚、2-溴-4-甲基苯酚、2,6-二
溴苯酚、2,4-二溴苯酚、2,4,6-三溴苯酚、2,3,5-三溴

苯酚、2-溴-4-异丙基苯酚、2-溴-4-异丙烯基苯酚、

2,6-二溴-4-异丙基苯酚、2,6-二溴-4-异丙烯基苯

酚、2,6-二溴-4-(1,1-二甲基乙基)苯酚、2-溴-4,6-
二叔丁基苯酚、单溴双酚 A、二溴双酚 A、四溴双

酚 A等在内的溴代苯酚产物。需要说明的是，单

溴双酚 A、二溴双酚 A、四溴双酚 A产物是双环

的溴代酚，为 BER的结构单体，也是 WPCB热解

的典型产物。因此，本文还将上述物质归为溴化

双酚 A进行单独预测。溴代多环芳烃包含 5-溴
苊、溴芴、溴代萘、溴代蒽、溴代菲等。脂肪族化

合物包括乙烷、丙烷、戊烷、乙烯、丙烯、辛烷、丙

酮、乙酮等。

对收集的热解实验数据进行以下处理。编码

并转化非数值类参数，其中热解装置类型采用独

热编码，即热解装置参数划分为微型热解仪、流化

床、固定床、微波热解装置以及反应釜等输入特

征，并采用 0或 1表示是否使用；原料种类采用原

料元素组成，即采用原料碳、氢、氮、硫、氧、溴元

素含量进行表征；无机组分采用其对应模型化合

物的晶格参数与平均原子性质进行表征，平均原

子性质主要指模型化合物的平均原子序数、平均

配位数、平均键长。由于数据来源于实验工作，不

同实验提供的实验参数与原料参数并不完全相

同，需根据缺失数据类型进行取舍。缺少实验装

置、热解温度与原料类型的数据不予采用，缺少原

料质量、升温速率、停留时间的数据，则根据同类

热解装置平均实验数据进行补充。

经数据处理后，总计收集 76篇文献报道的

653条实验数据（https://github.com/Grdeen/WPCB
pyrolysis2Brproduct）。在进行机器学习模型训练

时，数据经过随机打乱后采取前 80% 作为训练

集，剩余数据作为测试集。 

1.2    机器学习方法

本研究采用了 5种经典的机器学习回归模型

进行对比分析，包括极端梯度提升回归（XGBoost）、
随机森林（RF）、多层感知器（MLP）、高斯过程回

归（GPR）和支持向量回归（SVR）。XGBoost模型
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是一种高效、灵活且广泛使用的梯度提升集成学

习算法，RF模型是基于决策树的装袋集成学习算

法，MLP是前馈神经网络的基础模型，GPR与

SVR则是基于核方法的贝叶斯概率模型和结构风

险最小化的回归模型。

模型超参数调试采用网格搜索与五折交叉验

证，使用均方误差（MSE）对超参数组合下的性能

进行评估。其中 XGBoost模型主要考虑模型最大

决策树数量、决策树深度、学习率以及随机采样

比例等超参数。RF模型考虑决策树数量、决策树

深度、节点分割所需最小样本数、叶节点所需最

小样本数。MLP模型考虑不同神经网络结构、正

则化强度以及初始学习率。GPR模型考虑不同的

核函数、噪声水平、重启次数等。SVR模型考虑

不同核函数，确定最优参数进行后续模型训练与

测试，模型训练与测试使用相关系数（R2）与均方

根误差（RMSE）进行评估。

为探索不同特征对热解产物的影响，采用夏

普利加性解释（SHAP）进行机器学习预测分析，计

算每个特征对于预测结果的边际贡献的平均值作

为 SHAP值。SHAP值为正值代表对预测目标数

值有正向贡献，反之则为负向贡献。同时，采用部

分依赖图探索个别特征的影响规律。 

2    结果与讨论
 

2.1    预测结果

模型预测结果见表 1~5。在 BER热解特征多

且相关数据有限的情况下，集成模型表现更为优

秀，其中 XGBoost在正则化机制的助力下，表现最

佳，表 1展示了 XGBoost模型预测结果，测试集预

测 R2 均高于 0.800，RMSE均低于 3.000%，表现优

异。具体来说，XGBoost模型对于溴代多环芳烃、

溴化氢和脂肪族化合物相对含量的预测结果较为

优秀，测试集 R2 均高于 0.930。尽管 XGBoost模

型对于溴代酚类和溴化双酚 A相对含量的预测结

果稍有逊色，但测试集 R2 也分别达到了 0.882与

0.820，RMSE为 2.290% 与 2.247%。这对于以实

 

表 1    XGBoost 模型训练结果

Table 1    Results of XGBoost model prediction
 

预测目标
训练集

R2

训练集

RMSE/%

测试集

R2

测试集

RMSE/%

溴代酚类 0.993 0.440 0.882 2.290

溴化双酚A 0.995 0.199 0.820 2.247

溴代多环芳烃 0.974 0.761 0.939 1.083

溴化氢 0.877 1.880 0.937 1.042

脂肪族化合物 0.968 0.025 0.941 0.014

 

表 2    RF 模型训练结果

Table 2    Results of RF model prediction
 

预测目标
训练集

R2

训练集

RMSE/%

测试集

R2

测试集

RMSE/%

溴代酚类 0.935 1.305 0.630 4.280

溴化双酚A 0.970 0.569 0.930 1.224

溴代多环芳烃 0.936 1.019 0.735 3.344

溴化氢 0.751 2.690 0.962 0.787

脂肪族化合物 0.642 0.066 0.622 0.117

 

表 3    MLP 模型训练结果

Table 3    Results of MLP model prediction
 

预测目标
训练集

R2

训练集

RMSE/%

测试集

R2

测试集

RMSE/%

溴代酚类 0.980 0.812 0.507 3.501

溴化双酚A 0.963 0.763 <0 1.750

溴代多环芳烃 0.960 0.876 0.727 2.905

溴化氢 0.994 0.382 0.230 4.912

脂肪族化合物 0.698 0.080 <0 0.164

 

表 4    GPR 模型训练结果

Table 4    Results of GPR model prediction
 

预测目标
训练集

R2

训练集

RMSE/%

测试集

R2

测试集

RMSE/%

溴代酚类 0.995 0.070 0.585 0.584

溴化双酚A 0.987 0.112 0.777 0.517

溴代多环芳烃 0.962 0.196 0.077 0.604

溴化氢 0.995 0.069 0.834 0.274

脂肪族化合物 0.999 0.010 0.136 2.191

 

表 5    SVR 模型训练结果

Table 5    Results of SVR model prediction
 

预测目标
训练集

R2

训练集

RMSE/%

测试集

R2

测试集

RMSE/%

溴代酚类 0.661 3.100 0.335 5.342

溴化双酚A 0.922 0.954 0.820 1.776

溴代多环芳烃 0.483 3.037 0.183 5.484

溴化氢 0.470 3.949 0.295 3.328

脂肪族化合物 0.005 0.114 <0 0.183
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验数据为基础的产物预测模型而言，是较为不错

的预测效果[23]。

同为集成模型，RF在溴化双酚 A相对含量

预测上表现突出（测试集 R2 为 0.930，RMSE为

1.224%），优于 XGBoost。然而，在溴代酚类、溴代

多环芳烃以及脂肪族化合物的预测上，RF的泛化

能力明显下降，其训练集 R2 分别为 0.935、0.936
与 0.642，RMSE为 1.305%、1.019% 与 0.066%，测

试集 R2 为 0.630、0.735与 0.622，RMSE为 4.280%、

3.344% 与 0.117%。该现象可能与这些产物的数

据分布特征有关，RF基于袋装法（Bagging）策略，

通过自助采样（bootstrap sampling）构建多样化的

决策树并取平均输出，虽然方差较低，但当原始数

据有限且分布偏态时，各决策树容易过度拟合训

练集中的局部模式，导致平均后的模型在新数据

上偏差增大。特别是在脂肪族化合物预测中，训

练集 R2 本身较低（0.642），表明模型难以捕捉其内

在规律，进一步放大了泛化误差。

MLP作为浅层神经网络，对数据量与特征尺

度较为敏感。其在溴代多环芳烃预测上训练集

R2 高达 0.960，但测试集仅为 0.727，呈现明显过拟

合现象，表明在现有数据量下，模型容量过大，难

以泛化。此外，MLP在溴化双酚 A和脂肪族化合

物上测试集 R2 为负值，表明模型无法捕捉真实规

律，这反映出 BER热解过程的复杂性，当前数据

难以使MLP获得有效的映射关系。

GPR表现则介于 MLP与 RF模型之间，在溴

化双酚 A与溴化氢相对含量预测上有不错表现，

训练集 R2 分别为 0.987与 0.995，RMSE为 0.112%
与 0.069%，测试集 R2 为 0.777与 0.834，RMSE为

0.517% 与 0.274%。在溴代酚类、溴代双酚 A以

及脂肪族产物的相对含量上表现不佳，且其测试

集 R2 均低于 0.600，劣于 RF模型。

SVR模型表现与 MLP模型相似，在多数目标

的预测上均不理想。SVR模型在溴化双酚 A含

量预测表现最佳，测试集 R2 为 0.820，RMSE为

1.776%；在其他产物预测中测试集 R2 均低于 0.400。
除脂肪族化合物预测外，其余产物 RMSE均高于

3.000%。SVR在脂肪族产物预测最差，测试集 R2

为负值，表明该模型不适于脂肪族产物含量预测。

对比上述模型在 5种产物相对含量预测上的

表现，XGBoost模型表现最佳，其超参数训练结果

见表 6。分析图 1可知，溴代酚类预测偏差样本集

中在 0~10.0% 范围内，且 XGBoost预测值多数高

于实际值，溴化双酚 A相对含量预测偏差样本则

集中在高于 10% 的区间。
 
 

表 6    XGBoost 模型最佳超参数

Table 6    Optimal hyperparameters of the XGBoost model
 

预测目标 树数量 树深度 学习率 采样比例 MSE/%

溴代酚类 3 000 6 0.010 0.8 10.674

溴化双酚A 1 000 6 0.010 0.6 2.199

溴代多环芳烃 500 10 0.005 1.0 5.852

溴化氢 400 10 0.005 0.6 8.789

脂肪族化合物 400 10 0.010 0.6 0.010
 

 
 

(a) 溴代酚类 (b) 溴化双酚 A

(c) 溴代多环芳烃 (d) 溴化氢

训练集
测试集

训练集
测试集

训练集
测试集

训练集
测试集

训练集
测试集

实际值/%

预
测
值

/%

实际值/%

预
测
值

/%

实际值/%

预
测
值

/%

实际值/%

预
测
值

/%

实际值/%

预
测
值

/%

R
2
train=0.968

R
2
test=0.941

R
2
train=0.877

R
2
test=0.937

R
2
train=0.974

R
2
test=0.939

R
2
train=0.995

R
2
test=0.820

R
2
train=0.993

R
2
test=0.882

50

40

30

20

10

0

40

30

20

10

0

1.50

1.25

1.00

0.75

0.50

0.25

0

40

30

20

10

0

30

20

10

5

15

25

0

0 10 20 30 40 500 10 20 30 40 50

0 20 40 60 800 10 20 30 40

0 0.5 1.0 1.5

(e) 脂肪族化合物

图 1   XGBoost 模型预测结果散点图

Fig. 1    Scatter plots of the XGBoost model prediction

results
 

XGBoost对于其他热解产物的预测较为理

想，预测脂肪族化合物相对含量最佳，测试集

R2 为 0.941，RMSE为 0.014%，XGBoost预测溴代

多环芳烃以及溴化氢产物含量的测试集 R2 均高

于 0.930，RMSE均低于 1.10%，表明预测结果接近

实际情况。 

2.2    特征重要性结果 

2.2.1    溴代酚类与溴化双酚 A
溴代酚类与溴化双酚 A的特征重要性结果具
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有一致性。如图 2所示，热解过程中有机组分质

量、有机组分的碳含量和氮含量、热解过程的升

温速率、热解温度在溴代酚类与溴化双酚 A相对

含量预测中均表现出重要影响，其中高碳含量意

味着更长的碳链结构与更多的芳香环结构，因而

通常对应于相对含量更高的溴代酚类产物与溴化

双酚 A产物。SHAP值分析证明了该结果，高碳

含量样本集中在 SHAP正值区域，较高碳含量对

应较高溴代酚类与溴化双酚 A相对含量，同时上

述其余重要特征在溴代酚类与溴化双酚 A预测中

产生的影响也较为相似，有机组分碳含量与产物

相对含量呈正相关。
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图 2   溴代酚类与溴化双酚 A 的特征重要性结果

Fig. 2    Feature importance results for brominated phenols

and Br-BPA
 

除有机组分元素含量的直接影响外，热解参

数（如升温速率、停留时间与热解温度）也发挥显

著作用。特征重要性显示高热解温度下，溴代酚

类相对含量较少，原因可能是高温促使溴代酚类

产物进一步脱溴从而降低其比例[24−25]。然而热解

温度对含溴双酚 A的影响有待考证，从结果分析，

高温会增加液相产物中含溴双酚 A的相对含量，

这与相关实验结果一致。一般认为高温促进聚合

物中碳氧键断裂，而该步骤是形成四溴双酚 A的

决定步骤[26−27]。升温速率对于溴代酚类与溴化双

酚 A均为正向影响，高升温速率避免了有机组分

的进一步降解，从而增加其含量[28]。类似地，更长

的停留时间也会促使溴代酚类与溴化双酚 A进一

步降解，因此长停留时间样本通常位于 SHAP负

值区域。

为进一步探索热解温度对溴化双酚 A的影

响，图 3展示了溴代酚类与溴化双酚 A的一维部

分依赖图。由图可知，热解温度低于 300 ℃ 时，溴

化双酚 A与溴代酚类的产物含量均随温度升高而

升高，溴代酚类相对含量从 3.00% 上升至 4.86%，

溴化双酚 A从 0.292% 上升至 0.387%。此阶段热

解温度升高促进高聚物裂解，因而更有利于产生

2种产物。温度继续上升，溴代酚类相对含量缓慢

下降。温度从 350 ℃ 上升到 400 ℃，溴化双酚

A含量则急速降低，其对应的相对含量从 0.387%
快速降低至 0.275%，这表明温度的进一步升高促

进了其降解。溴代酚类产物类型更多，部分酚类

产物，如溴化双酚 A断裂碳碳键形成的溴代苯酚，

仍属于溴代酚类。在 400~600 ℃ 温度范围内，溴

化双酚 A含量再次升高，与实验结果一致。
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图 3   溴代酚类与溴化双酚的部分依赖图

Fig. 3    Partial dependence plots for brominated phenols

and Br-BPA
  

2.2.2    溴代多环芳烃

溴代多环芳烃相对含量预测的特征重要性结

果如图 4所示，部分依赖如图 5所示。

热解停留时间对溴代多环芳烃生成发挥着最
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重要的影响，其次为有机组分的溴含量、热解装置

类型、升温速率、有机组分的氢含量等特征。停

留时间作为预测溴代多环芳烃影响最大的特征，

由部分依赖图结果可知，停留时间大于 647 s后，

溴代多环芳烃相对含量从 1.96% 快速降低至

0.23%，延长停留时间促进了产物进一步脱溴，因

而降低含溴产物组分含量[29−30]。

与之类似地，高热解温度也促使含溴组分脱

溴，因而高热解温度样本也多表现为 SHAP负

值。根据部分依赖图所示，热解温度为 300 ℃ 时

预测平均溴代多环芳烃含量达到 2.0%；随温度继

续升高至 350 ℃，其平均含量快速降低至 1.0%；温

度继续升高至 440 ℃，其平均含量继续降低至

0.68%。低升温速率会促进多环芳烃焦化，形成焦

炭[31−32]，而更高的升温速率有助于溴代多环芳烃

产生，因而提高升温速率有利于提高其相对含量。

特征重要性结果表明，对于原料特征来说，溴

含量与氢含量高有利于溴代多环芳烃产生，这是由

于有机高分子原料热解会产生大量芳烃产物[33]，高

溴含量促使溴代多环芳烃产生[34−35]。根据部分依

赖图，溴含量对溴代多环芳烃含量影响的临界值在

8% 左右，WPCB中溴含量通常为 5%~10%[36−38]。

同时，高氢含量也有助于溴代多环芳烃产生，在部

分依赖图中，氢含量在 2.0%~2.6% 时，预测所得的

溴代多环芳烃平均含量为 0.74%，更高氢含量则

会使溴代多环芳烃平均含量快速升高至 0.81%，

这表明在调控原料组成中，适当增加碳含量，降低

溴含量并调控氢含量有助于控制溴代多环芳烃产

生量。

由于溴代多环芳烃通常具有毒性，通过上述

特征重要性结果可知，可以通过调整热解参数，如

提高热解温度、延长停留时间、降低升温速率等，

以降低其在产物中的相对含量。 

2.2.3    溴化氢

溴化氢是热解处理的目标产物，通常以气体

形式释放并被捕获，少量溶解于液相产物中。图 6
展示了液相产物中溴化氢相对含量预测的特征重

要性结果，升温速率是其预测过程最重要的特

征。升温速率是调控热解三相产物分布的重要因

素，提高升温速率有助于原料降解形成气相产物。

因此，提高升温速率促进了溴化氢等含溴气体产

物产生[39]，溶解于液相的溴化氢含量也相对提

升。高热解温度也有助于溴组分以溴化氢等气态产

物脱离[40]，因而特征重要性结果显示，高热解温度

样本 SHAP值位于正值区域，部分依赖图展示了

热解温度对溴化氢相对含量影响并非线性。当热

解温度 600 ℃ 左右时，其相对含量发生突变（图 7）。
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图 6   溴化氢的特征重要性结果

Fig. 6    Feature importance results for HBr
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Fig. 7    Partial dependence plots for HBr
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Fig. 4    Feature importance results for Br-PAHs
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Fig. 5    Partial dependence plots for Br-PAHs

张文明等　废弃印刷电路板热解含溴产物分布预测研究 ·143·



与含溴有机产物相比，溴化氢的产生易受无

机组分影响。图 6中无机组分质量较低的样本分

布特征并不明显，部分高无机组分特征表现为

SHAP负值。图 7的部分依赖图结果更明显，随无

机组分质量增加到 5、30、75 g，所预测的溴化氢

平均含量呈阶梯状下降至 0.78%、0.61%、0.56%，

部分研究发现钙、铁等无机组分有利于液相产物

中无机溴脱除[27, 41]。

综上所述，液相产物溴化氢含量升高与有机

液相产物脱溴有关，由此可知，提高升温速率、热

解温度，适量减少无机组分可以控制溴元素转化

为溴化氢等无机产物。 

2.2.4    脂肪族化合物

脂肪族产物相对含量预测的特征重要性结果

如图 8所示。脂肪族产物是预测目标中不含溴的

产物，各因素对其含量的影响与脱溴过程无关。

脂肪族产物相对含量预测中，有机组分与无机组

分质量是重要特征。脂肪族产物是有机高分子热

解的典型产物[42]，因而高有机组分会伴随着高脂

肪族产物产生，同时含溴有机组分的脱溴过程往

往会伴随有机组分降解或焦化[43−44]。
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图 8   脂肪族化合物的特征重要性结果

Fig. 8    Feature importance results for aliphatic

compounds
 

图 9展示了热解温度与碳含量对脂肪族产物

相对含量预测的部分依赖图。其中脂肪族产物随

碳含量与热解温度升高而阶段式升高，碳含量低

于 27% 时，脂肪族产物平均含量维持在 0.018%；

碳含量高于 27% 时，平均含量上升至 0.022%，热

解温度在 600 ℃ 时，脂肪族产物相对含量显著提

高，从 0.024% 上升至 0.028%，该热解温度对应于

高聚物热解液化温度[45]。因此，各因素对脂肪族

化合物含量影响与常规有机高聚物热解过程相

似。更高有机组分含量、更高热解温度与适中的

升温速率，有利于生成更多脂肪族产物。
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图 9   脂肪族化合物的部分依赖图

Fig. 9    Partial dependence plots for aliphatic compounds
  

3    结　　论

针对 WPCB热解生成的液相产物组成复杂的

问题，采用 XGBoost、RF、MLP、GPR以及 SVR
等 5种机器学习方法预测 WPCB热解含溴产物相

对含量，分析热解条件、原料特征等因素对热解产

物的影响。结果显示，在 WPCB多维度有限数据

下集成模型表现优秀，其中 XGBoost模型综合表

现最佳。XGBoost模型能够有效预测 WPCB热

解产物中溴代酚类、溴化双酚 A、溴代多环芳烃、

溴化氢以及脂肪族化合物的相对含量，其测试集

R2 均高于 0.8，RMSE均低于 3.0%。该模型对脂

肪族化合物的相对含量表现出最佳的预测准确性

（R2 为 0.941，RMSE为 0.014%），对溴化双酚 A的

预测效果最不理想（R2 为 0.820，RMSE为 2.247%）。

RF模型在溴化双酚 A预测上表现更优，但在数据

分布差异较大的溴代酚类、溴代多环芳烃以及脂

肪族化合物的预测上稍逊一筹。

溴代酚类与含溴双酚 A的特征重要性结果相

似，受有机组分特征影响显著，碳含量越高，其产

生量越大。此外，热解温度与停留时间对上述产

物含量表现出抑制作用，更高的热解温度与更长

的停留时间能够抑制产物中溴代酚类与含溴双酚

A的相对含量。溴代多环芳烃也受到停留时间等

热解操作参数的显著影响，可以通过提高热解温

度、延长停留时间、降低升温速率等手段抑制溴

代多环芳烃生成。无机溴化产物溴化氢的规律与

有机溴化产物不同，特征重要性结果表明，高无机

组分含量不利于溴化氢的产生。脂肪族产物则主

要受原料组成影响，与脱溴行为关系薄弱，高有机

含量、高热解温度和适中的加热速率共同促进了

脂肪族产物的生成。
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