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神经网络和主元分析 —神经网络软测量技术
在污水处理系统中的应用
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(长安大学 环境科学与工程学院 , 陕西 西安 710054)

摘要:为了实现对污水处理系统参数与性能的有效预测和处理系统的在线实时控制 , 在介绍神经网络和主元分

析 神经网络软测量技术的基础上 ,分析了神经网络在国内外污水处理领域的研究现状和存在的问题 , 探讨了神

经网络软测量技术在污水处理系统的发展方向。结果表明 , 基于神经网络的软测量技术能够很好地进行数据分

析与模拟仿真 ,这种软测量技术在污水处理系统中的应用可以通过优化神经网络结构 、结合其他数据处理方法 、

全面预测污水处理系统重要参数 、收集与生物处理过程密切相关的参数以及加强对污水生物处理数学模型的研

究等方式得到不断改进和完善。
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Soft Sensors with ANN and PCA-ANN
for Wastewater Treatment System
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Abstract:In o rder to achieve an effective prediction of process perfo rmance and accuracy on-line steering of wastewater

treatment plants , based on introduction of artificial neural netwo rks and principal components analysis-ar tificial neural

netw orks , an analy tical description is given with respect to the domestic and overseas study status of the two soft senso rs

as well as the shortag es of their applications to wastew ater treatment sy stem.The trends of artificial neural networks

based soft sensors used in w astew ater treatment sy stem is discussed.The results indicate that these soft sensors based on

neural netwo rks can realize data analy sis and simulation , and the application of these sof t sensors can be improved by

optimizing neural networks structure by combing with other data processing methods to calculate impo rtant sy stem

parameter s and collecting the parameters clo sely related to biological process.
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0　引言

为了预测污水处理系统的效果并实现在线实时

控制 ,建立污水处理过程的数学模型是非常必要的 ,

这不仅将使运行成本降低 ,并能使出水水质达标和

保持稳定。然而 ,污水处理过程是复杂和高度非线

性的 ,加之生物有机体的存在 ,导致采用传统机理方

法建模的难度很大。同时 ,使用传统试验技术 ,预测

污水厂运行参数也是一个费时的过程 ,在工艺的有

效控制方面也存在困难。近年来兴起的软测量技

术 ,对工艺控制中一些难以测量或暂时不能测量的

重要变量 ,根据某种最优准则 ,选择一组既与主导变

量密切相关又容易测量的辅助变量 ,通过构造某种

数学关系 ,利用计算机软件对主导变量进行估计。



这种技术仅需检测一些易测变量作为辅助变量 ,其

他工作则通过软件实现 ,无需多少投资和时间就可

实现。国外在软测量技术研究方面十分活跃 ,在化

工领域已经取得了可喜的研究成果 ,而在污水处理

领域还处于基础研究阶段
[ 1]
。将软测量技术应用于

污水处理系统 ,既可节约投资和运行成本 ,又能及时

监测出水水质和相关参数 ,从而促使污水处理厂高

效稳定运行 。因此 ,软测量技术在污水处理系统中

的应用研究具有重要意义。笔者着重研究了神经网

络和主元分析 神经网络软测量技术在污水处理系

统中的应用 。

1　神经网络在污水处理系统中的应用

1.1　神经网络概述

神经网络(ANN)是大量简单的神经元联结而成

的非线性复杂动力学系统 ,以其并行分布处理 、自组

织 、自适应 、自学习和健全性与容错性等独特性能引

起人们关注 。在信息获取不完备的情况下 , ANN在

模式识别 、方案决策 、知识处理等方面具有很强的应

变能力
[ 2]
。ANN 主要通过选取辅助变量 、主导变

量 ,构造网络模型 ,应用最小二乘法 、遗传算法 、聚类

法等神经网络算法 ,不断调整网络的权值和阈值 ,从

生产数据中训练出拟合度最佳的模型结构 ,从而使

预测的主导变量接近实际测量值。ANN 训练需要

大量的输入 、输出数据 ,并且训练数据尽可能的穷举

系统实际的输入 、输出范围 ,训练后的网络可以获得

其权值和阈值 ,从而通过编程实现对新的输入数据

的预测。ANN 方法可以实现对现实工况的线性 、非

线性拟合 ,在非线性对象静态或动态辩识的应用已

成为研究的热点。它可以代替传统数学模型完成由

输入到输出空间的映射 ,直接根据对象的输入 、输出

数据进行建模 ,需要的对象先验知识较少 ,并且其较

强的学习能力对模型校正十分有利。

ANN的结构类型大致可以分为前向网络和反馈

网络。软测量中最常用的是前向网络中的反向传播神

经网络(BPNN)和径向基函数神经网络(RBFNN)。

BP 神经网络是以误差反向传播算法进行神经

网络的学习和训练 ,是多层前向网络中最常用的学

习算法。该算法充分利用多层前向网络的结构优

势 ,在正反向传播过程中每一层的计算都是并行

的。但是 ,BP 算法是一种梯度下降算法 ,并且由于

非线性隐层单元的存在 ,导致网络存在多个最小

点 ,所以学习过程不一定能保证达到全局最小 ,使

得实际输出和理想输出之间有一定的偏差 。基于

BP 算法的神经网络还存在其他实际应用方面的问

题:学习过程收敛速度慢 ,对一些复杂问题训练时

间很长;严重的健忘性 ,当输入一个新样本进行权

值调整时 ,可能破坏网络权值对已学习样本的匹配

情况;不能在线校正等 。

RBF 神经网络是单隐层的前向网络 ,针对具体

问题选用不同的隐层径向基函数 ,一般多采用高斯

函数 ,隐层节点数视所描述的问题通过学习决定 ,第

三层为单输出层 ,神经元采用线性传递函数 。由于

RBF 网络的学习算法不存在局部最优问题 ,具有全

局逼近性质 ,而且其参数调整是线性的 ,所以训练方

法快速易行 ,非常适合于系统的实时辨识与控制 ,尽

管如此 ,RBF网络在实际应用中仍有许多问题需要

解决:如何确定 RBF网络基函数数据中心 ,如何确定

合适的径向基函数 ,如何提高网络的泛化能力等。

1.2　神经网络在污水处理系统中的应用

在过去的十几年里 ,ANN 以其强大的并行处理

机制 、任意函数的逼近能力 、学习能力以及自组织和

自适应能力 ,在污水处理系统出水水质和运行参数

模拟方面得到了广泛应用。祁国强等[ 3] 利用 RBF 神

经网络对 SBR(Sequencing Batch Reactor ,序批式活

性污泥反应器)实验出水 BOD值进行了很好的模拟。

建立了以进水 BOD值(实际采用 TOC值)、DO值 、污

泥浓度和反应时间 4个变量为输入节点 ,出水 BOD

值为输出节点 ,隐层节点数为 32 ,隐含层激励函数为

高斯函数的 RBF网络。在网络训练过程中 ,各层采

用不同的学习算法:隐层采用聚类算法确定神经元

的中心点及半径 ,隐层到输出层的权值调整采用正

交最小二乘算法 。实验选取 30组数据 ,25组用来训

练 ,5组用来验证 ,使用 MATLAB 6.5 for windows

进行模拟。神经网络训练结果与实际污水处理情况

较吻合 ,3个非训练样本的神经网络泛化能力测试实

验结果亦符合实际反应规律 。

管秋等[ 4] 结合污水处理 SBR法的特点和神经

网络建模的特点 ,采用能在线检测的 O RP 、DO 、PH

和 M LSS 作为系统的输入信号 ,构建了基于 BP 和

RBF 的神经网络模型 ,利用实际的工程实验测定数

据对网络进行训练和模拟 。由于实验数据的限制 ,

作为输入层的仅有进水 ORP 、DO及 PH等 3 个辅

助变量 。3 层前馈型 BP 网络以出水 BOD 、COD 、

氨氮和硝态氮等 4个变量为输出节点 ,8个隐节点 ,

选取 27 组数据 , 22 组用来训练 , 5 组用来验证 。
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RBF 网络以出水 COD 、氨氮和硝态氮等 3 个变量

为输出节点 ,6个隐节点 ,隐含层激励函数取高斯函

数 ,用 23组实测的实验数据作为训练和仿真数据。

结果表明 ,BP 和 RBF 神经网络模型能够实现污水

的 COD 、BOD 、N等参数的实时测量和估计。

新西兰 H ong Y S T 等[ 5] 指出 ,Kohonen自组

织映射神经网络为监测大规模污水处理厂的运行

状况和多维数据的处理提供了一种有效的分析和

诊断工具 。

美国 El-Din A G 等[ 6] 提出一个改善非线性神

经网络预测模型的综合性模型 ,在加拿大阿尔伯达

省埃德蒙顿市最大的生活污水处理厂 Go ld Bar

Wastew ater Treatment P lant得到了很好地应用。

埃及 Hamed M M 等[ 7] 采用开罗一个日处理

量为 1×106 t的传统工艺污水处理厂水质数据 ,通

过 2种神经网络模型对出水 BOD 和 SS 进行了预

测。数据处理方面 ,先通过探索性数据分析法找寻

各数据之间的相互关系 ,进而评价数据的可靠程

度 ,再通过多次训练和验证 ,确定适宜的神经网络

模型结构 。结果表明 ,基于神经网络的模型在污水

处理水质预测方面是有效的 、鲁棒的。

荷兰 Schulze F H 等[ 8] 聚焦神经网络在一体化

水管理方面的潜能。神经网络广泛应用于测量网

络优化 、水运行管理 、饮用水用量预测 、污水处理厂

和排水系统的在线控制等方面 ,尤其当过程很复杂

时 ,神经网络能为理解复杂过程和构建模型开启新

的可能。由此说明 ,神经网络是一个应用于复杂过

程建模多用途功能强大的工具 。

西班牙 Aguado D等[ 9] 比较了主元回归(prin-

cipal component reg ression , PCR)、偏最小二乘

(pa rtial least squares , PLS)和神经网络 3种方法

在污水处理 SBR 工艺中对营养物质的预测能力。

应用了分批展开和变量展开两种方式 。结果表明 ,

分批展开的 PLS模型优于其他方法 。神经网络在

新数据与建模数据相似时(避免外推危险)依然能

够实现预测 ,在出现数据丢失时也能有效预测 ,在

仅引用从 SBR传感器收集的数据时表现出很好地

预测性能 ,能为理解处理工艺提供有用的信息 。

丹麦 Ráduly B等[ 10] 提出 ,对污水处理厂可靠

性能评估时 ,可以通过污水厂在进水受到不同强度

和持续时间的连续降雨 、季节性温度变化 、假期效

应等剧烈扰动下的性能使模拟得以实现。这些基

于模拟的污水处理厂性能评估 ,在实际应用中 ,受

到机理模型模拟时间过长的限制 。在避免出现大

的预测精度失准的前提下 ,简化机理模型仅能缩短

非常有限的时间 。结合污水处理工艺机理的进水

扰动发生器模型 ,先产生一个有限的训练数据序列

(4个月动态数据);然后 ,利用神经网络模型对有效

的入流和出流数据进行训练;最后 ,模拟由入流扰

动发生器产生的其他入流时间序列(20年动态数

据)。事实证明 ,神经网络使模拟时间缩短到原来

的 1/36 ,这甚至包括产生训练数据和神经网络训练

本身所需要的时间 。当需要再次进行综合性城镇

污水处理系统模拟时 ,不需要对神经网络进行二次

训练 ,与机理模型相比 ,神经网络模拟时间仅为其

1/1 300。神经网络对出流氨氮 、BOD5 和 TSS 的

预测比机理模型要好 ,然而 ,对出流 COD和 TN 的

预测能力则相对较弱 。神经网络模型预测值相关

系数大于 0.95 ,预测误差小于 10%,足以满足污水

处理厂设计和综合城镇污水处理系统的模拟要求。

卡塔尔 M jalli F S 等
[ 11]
利用神经网络黑箱模

型解释实际污水厂的工艺原理 ,将其作为工艺模型

的研究表明 ,神经网络可以获得高精度的污水厂运

行参数 。利用多哈当地一个污水厂的大量数据 ,对

其开发的神经网络计算机程序进行了运行和校验 。

对于操作人员和决策者来说 ,神经网络是一个颇有

价值的污水厂出流性能的评估工具 。当 COD作为

原水指标时 , 神经网络模型能精确地预测出流

BOD 、COD 、TSS 。

由于神经网络受到网络结构复杂性和样本复

杂性的影响较大 ,容易出现“过拟合”现象 ,且泛化

能力较低。近期研究结果表明 ,如果将统计学原理

应用到神经网络建模过程中 ,将会有效地提高模型

的模拟性能 。比如 ,先通过主元分析技术对已有数

据进行降维分析后 ,再将其应用到神经网络中。主

元分析技术简化了神经网络模型的结构 ,提高了收

敛速度和精度 ,同时使得神经网络过拟合现象减

少 ,泛化能力增强。这是由于 ANN 预测能力依赖

于训练样本的质量 ,若训练样本中存在噪音和不确

定性 ,会出现过拟合现象 ,而 PCA 能实现从含噪音

数据中提取出必要信息 ,减少了过拟合现象。

2　主元分析 神经网络在污水处理系

统中的应用

2.1　主元分析概述

在实际应用中 ,为了全面 、系统地分析问题 ,必
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须考虑众多影响因素 ,这些涉及的因素一般称为指

标 ,在多元统计分析中也称为变量 。每个指标都在

不同程度上反映了所研究问题的某些信息 ,并且指

标之间彼此有一定的相关性 ,因而所得的统计数据

反映的信息在一定程度上有所重叠 。在用统计方

法研究多变量问题时 ,变量太多会增加计算量和增

加分析问题的复杂性 ,人们希望在进行定量分析的

过程中 ,涉及的变量较少 ,得到的信息量较多。主

元分析正是适应这一要求产生的 ,是解决这类问题

的理想工具。

主元分析(PCA)是一种降维的统计分析方法 ,

它借助于一个正交变换 ,将其分量相关的原随机向

量转化成其分量不相关的新随机向量 ,这在代数上

表现为将原随机向量的协方差阵变换成对角形阵 ,

在几何上表现为将原坐标系变换成新的正交坐标

系 ,使之指向样本点散布最开的 p 个正交方向 ,然

后对多维变量系统进行降维处理 ,使之能以一个较

高精度转换成低维变量系统 ,再通过构造适当的价

值函数 ,进一步把低维系统转化成一维系统。

PCA是多维数据的一种图形表示方法 ,当维数

大于 3时便不能画出几何图形。多元统计研究的

问题大都多于 3个变量 ,要把研究的问题用图形表

示出来 ,就要使变量少于 3个 ,即维数小于 3。这

样 ,就要经过主元分析 ,选取前两个主成分或其中

某两个主成分 ,画出样本在二维平面上的分布情

况 ,由图形可直观地看出各样本在主分量中的地

位 ,进而还可以对样本进行分类处理 ,可以由图形

发现远离大多数样本点的离群点。

污水处理过程是一种典型的复杂动态生物反

应工程系统 ,具有非线性 、时变性 、随机性和不确定

性等特点 ,而一般 PCA 方法只能有效处理线性变

化的观测数据。PCA 一般可作为一种数据辅助处

理方法与其他技术联合使用。

Rosen C 等
[ 12]
系统总结了污水处理厂日常出

现的信噪比低 、丢失 、跑飞等现象对应的数据预处

理方法以及用多变量 PCA和偏最小二乘解决数据

高维和相关问题的方法 ,统计分析后可对出水质量

变坏的原因和发生时间给出简明直观的信息 。

Lennox J[ 13] 利用小波多尺度分析和多变量

PCA相结合的统计过程监视方法 ,构造了直接针对

污水处理过程的监视方法。通过多尺度上细节信

号的计算 ,不仅扩展了分析频带 ,也实现了去噪(滤

波)功能。小波分析引起的数据量增加问题又可通

过后续的 PCA 降维作用加以弥补。另外 ,采用自

适应 PCA 方法 ,可解决过程输入或扰动均值及方

差变化的情况 。近年来 ,针对 PCA 在非线性数据

处理方面的缺憾 ,发展起来一种新型非线性 PCA

方法———核主元分析(Kernel Principal Com ponent

Analysis ,KPCA)方法。KPCA 通过一个简单的核

函数找到一个可计算的易控解 ,本质上就是构造一

个从输入空间到特征空间的非线性映射 , 因此 ,

KPCA 是在输入空间完成非线性的 PCA 。

牛东晓等[ 14] 利用 KPCA 法对上海污水处理数

据模拟得到了较好的结果。樊立萍等[ 15] 将 KPCA

法用到 SBR污水处理系统 ,建立了基于 KPCA 的

SBR污水处理过程在线监视策略 ,在监视暴雨事件

等典型的SBR过程异常状态时 ,统计指标变化灵敏 ,

诊断及时 ,达到比线性 PCA更高的过程监视性能。

2.2　主元分析 神经网络在污水处理系统中的应用

主元分析 神经网络(PCA-ANN)已经显现出

它在污水处理数据分析和模拟仿真方面的优势 ,樊

立萍等
[ 16]
提出了一种应用于 SBR 过程的 PAC-

ANN 模型。

法国 Charef A等[ 17]曾以 71组水样数据为基础

(其中 30组作为训练样本 ,41组作为验证样本),以

水样的水温 、pH 及电导率作为输入变量 ,用 PCA对

数据处理后 ,再结合 BP 神经网络进行建模 ,得到了

水样 COD的估计值 ,估计值与实测值的相关系数达

到 0.95。巴西 Oliveira-Esquerre K P 等
[ 18]
以 RIPA-

SA S/A造纸废水氧化塘处理工艺两年来的 71组每

日监测数据为样本(80%作为训练样本 ,20%作为验

证样本),计算了均方差(MSE)和相关系数 ,在 95%

的置信度下 ,通过 F-检验比较了 ANN 、PCA-ANN

和 PCR2(主元二次回归)模型在本数据样本模拟上

的优劣 ,并利用 PCA-BPNN技术对污水厂出水 BOD

进行了估计 ,估计值与训练样本的相关系数为 0.80 ,

与验证样本的相关系数 R
2
为 0.77。在构建神经网

络模型时 ,利用快速传播算法和 DBD学习算法 ,确定

了 5个隐节点;通过计算 MSE 和相关系数 ,确定了

以进水COD 、BOD 、流量 、出水COD 、流量和产纸量等

6个参数作为输入的 BP 网络结构。PCA 预处理通

过 Statistica和 Minitab 计算机软件包完成 ,ANN 建

模由现在最热门的神经网络模拟软件 NeuroSolut-

ions Profesional实现。

冉维丽等[ 19] 提出 PCA-GABPNN 污水水质软

测量方法 ,其中 , GABP 算法采用局部改进遗传算
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法优化神经网络权值 ,并采用自适应学习速率动量

梯度下降算法对神经网络进行训练 。实验数据来

源于黑龙江某污水处理厂水质监测结果 ,利用 PCA

技术将原来包括 pH 、SS 、Ca2+ 、COD 、氨氮 、亚硝态

氮 、硝态氮 、CN
-
、Ar

-OH
、DO 、C r

6+
和 A s的 12 维

辅助变量 ,根据累计方差贡献率 90%,将主元降至

4维 。并将标准 BP 算法 、自适应学习速率动量梯

度下降算法和 GABP 算法的收敛次数 、速度和精度

进行比较 ,得出 PCA-GABP 算法性能远远优于 BP

算法 ,既克服了传统 BP 算法训练速度慢 、易陷入局

部极小值 、出现过拟合现象的缺点 ,又避免了遗传

算法过早收敛的不足。GABP 神经网络采用 4 个

输入节点 、8个隐节点 、1个输出节点 ,隐含层和输

出层的激励函数分别为双曲正切 Sigmoid 函数和

线性函数 ,对 28组测试样本进行模拟 ,结果表明 ,

PCA-GABP 模型收敛速度快 、稳定性好 、精度高 ,

可用于污水处理厂对 BOD进行在线预测 。

由于神经网络模型对污水生物处理机理的研

究不够深入 ,导致模型结构复杂 ,训练时间漫长。

只有深入了解污水的生物处理机理后 ,才能找到更

多相关的辅助变量 ,而去除一些无关的变量 ,既精

简了模型 ,又节省了时间 。近几年人们开始关注机

理模型和神经网络模型相结合的混合模型。这种

混合模型能非常有效且更加精确地预测工艺动态 。

韩国 Lee D S 等[ 20] 选择原尺寸的焦炭污水处

理过程作为模型的模拟系统。首先 ,利用 PCA 方

法对实际运行数据进行分析;然后分别构建基于工

艺原理和污水处理工艺运行数据的简化机理和神

经网络模型;最后 ,以并行和串行方式结合机理和

神经网络模型。模拟结果显示 ,与其他建模方法相

比 ,并行混合模型甚至在有毒化合物冲击负荷等扰

动下 ,仍具有较高地预测精度和较好的外推能力。

在没有其他适用准确的工艺模型时 ,并行的混合神

经网络模型是一种精确 、经济有效的生物化学工艺

建模工具 。

3　结语

基于神经网络的软测量技术在污水处理系统

中的应用 ,能够很好地进行数据分析与模拟仿真 ,

不仅能进一步推动污水处理系统实时闭环控制的

实现 ,而且对于开发其他工业过程具有智能优化算

法的软测量技术具有一定的启发意义 。同时 ,还可

以考虑将此技术与虚拟仪器结合起来 ,使其实现有

利于实用化和在线应用。

中外研究成果表明 ,无论是 ANN 还是 PCA-

ANN ,基于神经网络的软测量技术在污水处理系统

中的应用仍然存在一些问题 ,需要不断改进和完善:

(1)神经网络的内在特点造成其具有结构选择

困难 、存在局部极小点等难以解决的问题 ,可通过

进一步优化网络结构 、结合其他数据处理方法加以

解决。

(2)该技术多用于预测污水处理系统出水

BOD 、COD值 ,而对于如 TN 、氨氮 、硝态氮 、TP 、SS

等一样非常重要的参数预测不够 ,只有实现了这些

重要参数的全面预测 ,才能够真正保证污水处理系

统的正常运行控制。

(3)神经网络模型的训练及验证需要大量的有

效数据 ,污水处理厂的历史运行数据除了存在不精

确 、大量丢失等情况外 ,通常还缺少与生物处理过

程密切相关的参数 ,而这些参数很有可能就是模型

的主要辅助变量 。在没有这些辅助变量输入时 ,即

使有再多的历史数据 、再好的模型也无法取得好的

预测效果。

(4)该技术对污水生物处理机理的研究不够深

入 ,缺乏定量地分析和完备的理论基础支持 ,可通

过加强对污水生物处理数学模型研究 ,建立规范适

用的模型参数测量方法体系 ,通过理论和应用研究

确定不同污水处理工艺中的不同辅助变量 ,最终确

定与之密切相关的辅助变量。
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3　结语

(1)系统实现了监测数据单因子和综合指标的

评价 ,评价结果可以以单点符号图和等值区域图的

形式 ,达到了地下水污染分级警示的目的。

(2)系统实现了对常规监测点地下水污染的预

测 ,预测结果可以数据表和可视化的形式表达 。

(3)利用该系统查清了焦作市地下水质状况的

空间分布规律以及铅 、铁 、锰 、镉 、六价铬 、氟化物 、

氯化物等 15种水质监测因子超标分布区域。
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