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摘!要! 准确预测出水水质对造纸废水处理过程具有重要意义" 为此笔者提出一种基于相关向量机!L"@$的软测量模型% 首先"

利用偏最小二乘法!8UA$提取实际造纸废水处理过程数据的潜变量" 解决过程变量的共线性和高维度问题" 然后利用潜变量建立

L"@预测模型% 结果表明" 与L"@模型相比" 本文提出的8UA?L"@组合模型在对出水悬浮固形物!AA$的水质预测测试时" 均方

根误差降低了 F%FBC" 决定系数提高了 +)%&)C# 但对出水化学需氧量!6X[$的预测测试效果提升并不明显% 此外" 8UA?L"@模

型的预测效果较8UA?UAA"@模型有显著提升& 对出水 AA 的预测" 均方根误差降低了 ,%+BC" 决定系数提高了 +=%),C# 对出水

6X[的预测结果中" 均方根误差降低了 ,%),C" 决定系数提高了 +E%&'C%
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!!近年来" 软测量技术已成功地在精炼) 化工)

发电) 食品加工) 制浆造纸工业和城市与工业污染

的监测等领域得到应用'+(

% 软测量技术具备一系列

优点& 替代昂贵的硬件设备" 降低生产成本# 良好

的兼容性" 能与现有硬件传感器并行工作# 能够实

时在线测量" 克服某些硬件传感器的滞后性" 可以

实现更全面) 及时的监测网络% 在造纸废水处理的

过程中" 一些难以测量或不易在线测量的重要参

数" 如出水化学需氧量与出水悬浮固形物浓度等"

不仅是重要的出水指标" 也是必要的检测变量% 为

了提高造纸废水处理的达标率" 提升系统稳定性"

需要对这些重要的检测变量进行监测和控制" 但是

传统的传感器测量方法普遍存在着价格昂贵) 维护

难) 稳定性差) 使用寿命短等问题')(

% 针对这些问

题" 软测量技术为实现污水处理过程出水水质的实

时检测提供了一个很好的解决思路%

软测量技术的核心是建立输入变量与输出变量

之间的软测量模型% 其建模方法按照建模的机制划

分为两大类'&(

& 一类是基于过程反应机理的机理模

型" 该类模型通过分析过程的反应机理" 运用物

理) 化学和生物等基本定理来表述过程的内部规

律" 建立过程模型" 但一般对象的反应机理都比较

复杂" 并且由于工况与环境的影响" 导致机理模型

的预测性能大大降低# 另一类是数据驱动建模" 该

方法是通过输入输出数据建立与过程外特性等价的

模型" 因此不需要研究对象的内部规律" 只需获得

足够多的数据即可建立对象的软测量模型% 数据驱

动建模有回归分析模型) 人工智能模型) 统计学习

理论模型及概率核函数模型等软测量模型'&(

% 回归

分析建模方法主要有主元分析法!8.4024:/$6#N:#?

0<03H0/$O141" 86H$和偏最小二乘法 !8/.34/$U</13

An9/.<1" 8UA$" 旨在寻找多个变量间的函数关系"

但局限于非线性较弱的对象% 人工智能建模方法主

要是人工神经网络" 汪瑶等''(采用人工神经网络建

模预测出水水质" 但是神经网络易存在局部极小和

泛化能力有限" 而且权值不易在线调整等缺点% 黄

银蓉等'=(利用基于统计学习理论的最小二乘支持向

量机!U</13An9/.<A9::#.3"<23#.@/2740<" UAA"@$

对污水处理的出水指标进行建模预测" 但是支持向

量机的核函数必须满足 @<.2<.条件" 除核函数外"

惩罚因子与不敏感损失区域半径也会对模型的精度

产生影响'B(

% 另外" 支持向量基!A"@$的支持向量

个数随着训练样本的增大呈线性增加" 可能会产生

过拟合问题及增加计算时间% 宋留等'F(采用基于概

&=
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率核函数的高斯过程模型预测出水水质" 但是高斯

过程受限于先验高斯分布的假设条件" 实际过程的

分布难以预知或不一定遵循高斯分布" 因此受到

限制%

相关向量机!L<$<k/02<"<23#.@/2740<" L"@$是

-4::40P

'E(提出的一种基于贝叶斯框架的稀疏概率模

型" 是一种新的有监督学习方法% 与 A"@相比"

L"@核函数的选择不受 @<.2<.条件的限制" 可以根

据需要构建核函数" 并且 L"@是机率式预测的% 此

外相较于基于概率核函数的高斯过程模型" L"@避

免了高斯过程局限于先验高斯分布的假设条件" 且同

样能实现概率式预测% 刘遵雄等',(在解决电力负荷

中期预测的问题上" 提出了一种基于 L"@的中期预

测方法% 韩中合等'B(把 L"@回归模型运用到工业生

产中短期风速预测的问题上" 取得了良好的预测效

果% 许玉格等'+*(利用活性污泥水处理仿真基准模型

! À@+$

'++(得到的污水仿真数据" 建立出水水质的

L"@软测量预测模型" 并与 UAA"@和神经网络

! 8̀$模型比较" 取得了比较满意的污水处理出水水

质预测效果%

然而对于机器学习的回归问题" 随着变量数量的

增多" 变量之间的相关性将会增强" 数据的可视化也

会变得难以实现% 变量的相关性或共线性会导致模型

预测结果的方差变大" 预测精度下降% 在这种情况

下" 要很好地解释模型中自变量对因变量的效应" 是

非常困难的% 86H与 8UA 作为进一步简化建模难度

的有效工具" 不仅能避免共线性的负面影响" 而且能

减少数据的维度'+(

% 近年来" 8UA除作为化学计量学

中的多元统计工具外" 也从诸多降维方法中脱颖而

出% 86H仅对自变量进行主成分提取" 从而忽略了

自变量对因变量系统的解释性% 8UA 降维的目的是找

出与因变量有较大协方差的自变量的不相关线性转

换" 即潜变量!U/3<03"/.4/b$<1$

'+)(

% 降维得到的潜变

量" 不仅对因变量具有最大解释性" 而且能反映因变

量系统的信息" 使得自变量对因变量的解释效应在模

型中得到体现%

提高废水处理过程出水水质模型的精度已经成为

当前研究的热点% 不同地区造纸厂所产生废水的污染

成分及特性会随着原材料) 生产工艺和废水处理技术

等影响因素的不同而有较大差异" 基于数据驱动的造

纸废水处理预测模型可以为制浆造纸废水处理过程的

优化控制提供重要支撑% 本文采用广东东莞一家造纸

厂的废水处理数据" 首先使用 8UA 方法对原始过程

变量进行去共线性和降维处理" 然后利用建立在贝叶

斯框架下的L"@模型建立造纸废水处理系统的 8UA?

L"@软测量预测模型%

$%废水处理过程建模

$&$!降维方法

8UA 降维是将过程变量矩阵.

)

?

.*>与质量变量

矩阵/
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( 分别

表示.与/的负载矩阵" "与 3分别表示 .与 /的

残差矩阵% 即 8UA 将过程变量分解为两个斜交投影

的子空间& 得分子空间!质量相关子空间$与残差子

空间!质量无关子空间$% 由于 8UA 是一个迭代的过

程" 潜变量0不能直接由原始过程变量矩阵.得到"

因此引入权重矩阵 4 G':

+
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( 是计算得分矩阵的权重

矩阵%

$&'!L"@原理

类似于 A"@" L"@模型的函数预测输出'+'(
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为避免出现在 A"@中的支持向量过多而导致的

过拟合问题" 在 L"@模型中需对权值 S

*

进行约束"

使得其机率分布是在零周围的正态分布&

'=
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式中" 每个超参数
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与其相对应的权值 S

*

相

关"

#

G!

"

*

"

"

+

"0"

"

;

$

K

% 根据贝叶斯概率框架及似
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由于大多数的
"

*

都是趋近于无穷的" 与之对应的后

验分布协方差与均值则无限趋近于零&
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即与
"

*

相对应的权值 S

*

等于 *" 因此相应的基

函数
,

!8

*

$ 将从结构矩阵
"

去除" 而保留下的非零

权重所对应的特征向量也就是相关向量%

对超参数进行优化
"
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% 因此" 对于新的输入值 8m"

模型的预测分布&
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式中" 均值9

K

,

!8_$ 为要求的估计值,

0<c

" 即&

,
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G9

K

,

!8_$ !+*$

$&(! 评价指标

本文采用均方根误差!L##3@</0 An9/.<M..#."

L@AM$和决定系数![<3<.N40/34#0 6#<55424<03" ?

)

$作

为模型的评价指标" 来比较不同模型的预测精度%

?

) 和L@AM的表达式为&

?

)

G+ H

,

.

*G+

!3

*

H

Z

3

*

$

)

,

.

*G+

!3

*

H

2

3$

)

!++$

L@AMG

,

.

*G+

!

Z

3

*

H3

*

$

)

槡 .

!+)$

式中"

Z

3

*

是估计值" 3

*

是真实值"

2

3是平均值% ?

)

表示回归平方和占总离差平方和的比重" 比重越大"

则回归效果越好% 即 ?

) 越接近 +" 代表输入变量对

输出变量的解释能力越强" 对数据拟合的效果也越

好% L@AM是预测数据和原始数据对应点误差的平方

和的均值的平方根" L@AM越接近于 *" 代表该模型

预测效果越佳%

'%基于SY,废水处理过程仿真预测模型

'&$!造纸废水处理数据

废水数据采集自广东东莞的一家造纸厂废水处理

车间" 测量数据显示了造纸废水处理的好氧段工况%

数据包含 +F* 个样本点" E 个废水变量" 分别是进水

化学需氧量!67<N42/$XROP<0 [<N/0;" 6X[$) 出水

6X[) 进水悬浮固形物!A91:<0;<; A#$4;1" AA$) 出水

AA) 溶解氧量![X$) 流量! $̀) 温度!K$) :T值%

选取 +)* 个样本数据作为训练集" =* 个数据作为测

试集" 在 @H-UH̀ 中分析处理该 +F* 个造纸废水数

据% 其中" 进水 6X[) 进水 AA) [X) )̀ K) :T值

作为输入变量" 出水6X[和出水 AA作为输出变量构

建模型%

'&'!L"@预测模型

为了验证 L"@对出水 6X[与出水 AA 的预测性

能" 用相同的数据进行 UAA"@建模预测% UAA"@的

回归模型如下式所示&

3!8
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&

*

@!8

.

"8

*

$ W

#

!+&$

其中" @!8

.

"8

*

$ 表示核函数" 本文采用径向基核

函数 @!8

*

"8

L

$ G<R:! H

8

*

"8

L

)

)

'

)

$ "

'

为核宽度#

&

与
#

利用8UA求得其近似值%

针对造纸废水处理过程中多变量) 时变性) 非

线性和复杂性等特点" 本文选取高斯核函数作为

L"@的核函数" 迭代次数 =**% 图 + 和图 ) 分别表

示 L"@与 UAA"@软测量模型对出水 6X[及出水

AA的预测结果% 在对出水 6X[预测时" L"@模型

的L@AM为 '%)B=E NPGU" ?

) 为 *%=BE'# 对出水 AA

预测时" L@AM为 *%F=B= NPGU" ?

) 为 *%='FE% 与

UAA"@模型相比" L"@模型对出水 6X[预测结果

的L@AM降低了 +*%FBC" ?

) 提高了 )'%*EC# 在

对出水 AA 的预测" L"@模型的 L@AM降低了

=%'=C" ?

) 提高了 +*%E=C%

'&(!基于降维的L"@预测模型

通过降维得到的潜变量" 不仅对因变量具有最大

解释性" 而且能反映因变量系统的信息" 使得自变量

对因变量的解释效应在模型中得到体现% 表 + 为 8UA

对输入变量降维后的各个潜变量的累计贡献率% 对于

==



相关向量机对废水处理系统出水水质的预测 第 &' 卷!第 ) 期

图 +!L"@模型预测结果

图 )!UAA"@模型预测结果

8UA潜变量个数的确定目前尚无统一的方法% 表 + 显

示" 潜变量 + V= 捕获了自变量 E=C以上的方差" 但

是潜变量 ' VB 对响应变量只占不到 *%=C的方差"

响应变量累计贡献率基本不变" 说明后 & 个潜变量对

响应变量基本无影响% 考虑到随着变量的增多" 模型

的复杂性及建模难度也会随之增大" 因此本文选取前

& 个潜变量作为模型的输入" 对出水 6X[与出水 AA

建立 8UA?L"@ 模型" 并与 8UA?UAA"@ 模型进行

对比%

表 $%BN-各潜在变量贡献百分比 C

潜变量 贡献率 累计贡献率 对响应变量累计贡献率

+ )=%)F )=%)F =*%*)

) +B%E+ ')%*E =E%'*

& +)%)E ='%&B B)%*'

' )*%&E F'%F' B)%)&

= +=%F+ ,*%'= B)%)F

B ,%== +**%** B)%)F

B=
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!!图 & 和图 ' 分别表示8UA?L"@与8UA?UAA"@模

型预测的出水 6X[及出水 AA 的预测值与测量真实

值% 对于出水 6X[" 8UA?UAA"@模型预测结果的

L@AM为 '%B&++ NPGU" ?

) 为 *%',+&# 对于出水 AA"

8UA?UAA"@模型的 L@AM为 *%FBE) NPGU" ?

) 为

*%=&&F% 相较于8UA?UAA"@模型" 在对出水 6X[的

预测" 8UA?L"@模型的 L@AM降低了 ,%),C" ?

) 提

高了 +E%&'C# 在对出水 AA 的预测" 8UA?L"@模型

的L@AM降低了 ,%+BC" ?

) 提高了 +=%),C%

'&.!结果分析

表 ) 显示的是 ' 种模型的预测性能对比结果" 由

此可以看出" 基于 8UA 降维的模型其建模预测效果

要优于未降维模型的预测效果% 对于出水6X[模型"

8UA?L"@训练模型的 L@AM为 &%B,=& NPGU" ?

) 为

*%E+'&" 相较于 L"@模型" L@AM降低了 )&%FBC"

?

) 提高了 +,%B'C# 模型测试结果的L@AM为 '%)*+*

NPGU" ?

) 为 *%=E+'" 相较于L"@模型" L@AM与?

)

无明显优势提升% 对于出水 AA模型" 8UA?L"@训练

图 &!8UA?L"@模型预测结果

图 '!8UA?UAA"@模型预测结果

F=
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模型的 L@AM为 *%BB)& NPGU" ?

) 为 *%B,E+" 相较

于 L"@模型" L@AM降低了 E%*'C" ?

) 提高了

E%=FC# 在模型测试时的 L@AM为 *%B,FE NPGU" ?

)

为 *%B+=&" 相较于 L"@模型测试结果" L@AM降低

了 F%FBC" ?

) 提高了 +)%&)C% 此外" 在模型训练

时" 两种出水水质的 L"@模型的训练结果的 L@AM

与?

) 要略差于 UAA"@模型" 但是在模型预测测试

时" 其 L@AM与 ?

) 要优于 UAA"@模型% 而 8UA?

L"@模型无论是在训练拟合还是预测测试阶段" 其

建模预测效果都要优于 8UA?UAA"@模型% 说明在对

数据进行降维后" 模型的建模难度和预测精度得到优

化" 相比于 UAA"@模型" L"@模型的泛化能力更

强" 对样本的测试能力优于UAA"@模型%

表 '%. 种模型的预测结果

模型
出水6X[ 出水 AA

L@AMGNP*U

d+

?

)

L@AMGNP*U

d+

?

)

UAA"@

L"@

8UA?UAA"@

8UA?L"@

训练集 '%F&'+ *%B,=& *%BFBB *%BE=*

测试集 '%FF,, *%'=E+ *%E**+ *%',')

训练集 '%E'B, *%BE*B *%F)*) *%B'&*

测试集 '%)B=E *%=BE' *%F=B= *%='FE

训练集 '%B=&F *%F*== *%E*,+ *%=',=

测试集 '%B&++ *%',+& *%FBE) *%=&&F

训练集 &%B,=& *%E+'& *%BB)& *%B,E+

测试集 '%)*+* *%=E+' *%B,FE *%B+=&

(%结%论

本文提出了一种对造纸废水出水水质建模预测

的软测量模型% 预测模型首先通过偏最小二乘法

!8UA$对原始变量投影提取潜变量达到对数据降维

的目的" 然后采用相关向量机!L"@$模型对造纸废

水处理过程的出水水质进行建模和预测% 对出水

6X[的预测模型" 8UA?L"@建模训练的均方根误

差!L@AM$最小" 为 &%B,=& NPGU" 相较于 L"@模

型降低了 )&%FBC# 但是预测结果的 L@AM为

'%)*+* NPGU" 相较于 L"@模型并无明显优势提

升% 对于出水 AA 的预测模型" 同样 8UA?L"@建模

训练的 L@AM最小" 为 *%BB)& NPGU" 相较于 L"@

模型降低了 E%*'C# 其预测结果的L@AM为 *%B,FE

NPGU" 相较于 L"@模型降低了 F%FBC% 结果表

明" 本文提出的 8UA?L"@组合模型能够降低模型

建立的复杂度并提高预测模型的泛化能力%

本文所述非线性建模方法适用于表征变量间的静

态关系" 对于造纸废水处理系统这种动态特性很强的

过程" 如何将非线性方法与动态建模方法!如多元时

间序列分析法$相结合来提高模型的预测精度" 是今

后研究的方向%
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