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基于局部模型的多阶段在线产品质量预测 
李元 1，燕亚运 1，唐晓初 2 

（1.沈阳化工大学信息工程学院，辽宁 沈阳 110142； 2.沈阳航空航天大学自动化学院，辽宁 沈阳 110136） 

摘要：针对间歇过程产品质量离线预测精度不高的问题，提出了一种基于局部模型的多阶段在线预

测产品质量方法。利用间歇过程的周期重复性，采用重复因子将间歇过程划分为稳定阶段和过渡阶

段。对稳定阶段采用相同相位时间片建立最小二乘支持向量机(LSSVM)模型，过渡阶段采用扩散距

离(Diffusion Distance)选取最优子集建立 LSSVM 模型，使得当前样本的稳定阶段和过渡阶段的属性

能分别和历史数据集的稳定阶段和过渡阶段的属性相似，预测出不易测量的产品质量。通过在

Pensim 仿真平台青霉素发酵过程中的应用表明，与整体离线预测相比，基于局部模型的多阶段在

线预测方法有更好的预测性能。 
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Abstract: For offline quality prediction accuracy for batch process, an online prediction method for 
multi-phase product quality was proposed based on the local model. According to the repetitive cycle of 
batch process, batch process could be divided into stable phase and transitional phase using the 
repeatability factor. The least squares support vector machine (LSSVM) model was established in stable 
phase using the time slice of same phase position, and the LSSVM model was established in transitional 
phase using optimal subset based on diffusion distance, which made the natural properties of current 
stable phase and transitional phase be similar to the natural properties of historical stable phase and 
transitional phase respectively, and the product quality which is difficult to be measured could be obtained. 
The application to penicillin fermentation process generated in Pensim simulation platform shows that the 
method based on multi-phase online prediction has better predictive performance than overall offline 
prediction. 
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1 

引言 

间歇过程在现代制造业和化工领域发挥了重
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作者简介：李元(1964-)，女，辽宁沈阳，教授，博士，

研究方向为基于数据驱动复杂过程故障诊断；燕亚运

(1990-)，男，江苏泰州，硕士生，研究方向为质量预

测与控制。 

要作用，近些年应用数据驱动的多元统计分析方法

研究间歇过程的过程监视与质量预测也引起了很

大关注[1]。传统的多向主元分析(MPCA)[2]和多向偏

最小二乘(MPLS)[3]广泛应用于间歇生产过程中，然

而这些传统的方法却忽视了间歇过程多阶段特征

的特殊性，如果间歇过程存在多阶段特性时，每个

阶段都会有自身的数据表征机制，因此，过程在不

1
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同的阶段也会表现出不同的行为，即使在每个阶

段，变量的关系在不同的时间段也会改变，这是由

于过程的动态性和时变性或不稳定的数据特征。针

对间歇过程多阶段的特点，基于多阶段的质量分析

也被关注，通过多阶段的质量预测可以找出产品质

量和特定子阶段之间的关联以及子阶段中影响产

品质量的关键过程变量，且基于多阶段的在线质量

预测不仅模型简单实用，而且精度可靠。 

对于间歇过程主要有 3 种方法可进行阶段划

分[4]。第 1 种是基于先验知识的，这也是研究中用

到最多的。然而这种方法的缺点是如果已知的知识

不足以划分阶段，将不能继续进行[5]。第 2 种方法

是基于过程分析技术，但它是在某些特定的所需的

功能事先已知的假设下进行的[6]。最近另一种基于

间歇过程数据分析的方法已经被提出，其中有 2

个典型的方法：一个是基于变量相关性的变化和基

于 PCA 模型预测能力检测阶段划分点的 sub-PCA

方法[7]。然而这种方法的主要缺点是任意 2 个相邻

阶段间的过渡阶段没有很好的考虑。而过渡是指在

2 个特定阶段，在一个时间段的数据特性是频繁改

变的。在实际过程中，大多数间歇过程从一个阶段

到另一个阶段都会有明显的过渡行为，这个过渡时

间段的信息对建模和质量控制都会有很大的影响。

另一个是基于 PCA 相似因子法[8]，它能识别间歇

过程的过渡阶段。然而这 2 种方法的共同缺点是阶

段的数目先要指定，这跟实际过程行为不匹配。因

此本文提出基于间歇过程的重复性进行阶段辨识，

不同批次间有相似的行为，尤其是在稳定阶段。相

比较稳定阶段，过渡阶段的重复性就很低，意味着

过渡阶段的不确定性比稳定阶段高。只要计算出每

个时间间隔的重复性，就可以将间歇过程划分为不

同的稳定阶段和过渡阶段。 

基于阶段划分的结果，可在线实时预测产品的

质量。目前，比较常用的预测方法有人工神经网络

法 [9-10] 、线性回归分析法 [11-12] 、支持向量机

(SVM)[13-14]和最小二乘支持向量机(LSSVM)[15-16]

等。人工神经网络是常用的时序预测方法，有较强

的非线性预测能力，但由于需要的训练样本较大，

而容易陷入局部极值，导致预测的效果不稳定。线

性回归分析建立了两组变量间的线性因果关系便

于分析，但可能忽略了交互效应和非线性的因果关

系。LSSVM 是 SVM 的一种改进，是支持向量机

在二次损失函数下的一种形式，它采用求解线性方

程算法得到支持向量，取代了二次规划求解优化问

题，求解的速度也变快很多，很适合用来建立局部

预测模型。 

综上所述，首先通过重复因子将间歇过程划分

为不同的稳定阶段和过渡阶段。然后提出稳定阶段

采用相同相位时间片建立 LSSVM 模型，预测稳定

阶段待测样本的质量输出，而用扩散距离提取每个

过渡阶段的最优子集并建立 LSSVM 的局部预测模

型，用来预测当前过渡阶段待测样本质量输出，最

后将本文方法与整体离线预测的误差率进行比较。 

1  阶段辨识和在线质量预测 

本节首先介绍扩散距离的基本概念，然后基于

扩散距离定义重复因子将间歇过程划分为稳定阶

段和过渡阶段，再根据稳定阶段和过渡阶段不同

的自然属性，分别建立局部预测模型在线预测产

品质量。 

1.1 阶段辨识 

1.1.1 扩散距离 

扩散距离[17-18]是应用随机过程中的马尔可夫

过程，通过扩散映射(Diffusion Map)将数据集映射

到高维特征空间。 

假设 X 是一个数据 1 2{ , , , } d
nX x x x R= ε ,设

{ }I 1,2, ,n= ,其中指数 d 代表变量数，n 表示 X 的

样本数。如果假设每个 X 的样本点是一个加权图 G

的一个节点，权重函数表示为 ( , ), ,i jk x x i j I∀ ∈ ，它

满足对称性和保正性，即 ( , ) ( , )i j j ik x x k x x= 和

( , ) 0i jk x x ≥ 。权重函数 k 选择高斯核函数： 
2

exp( )
2

i jx x
kβ β

−
= −                   (1) 

2
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这里的 β 是高斯核的宽度参数。在图 G 中节点 x

的度表示为： 
deg( ) ( , )

s X
x k x sβ

∈

= ∑                     (2) 

从节点 ix 到节点 jx 的一步转移概率： 
( , )

( , )
deg( )

i j
i j

i

k x x
p x x

x
β=                    (3) 

它的概率代表马尔可夫随机游走过程的概率，例如

如果在图 G 中只有一个节点，那么这个节点的转

移概率就是 1，它只能回到自己原来的位置，因为

没有其他路线可走，对于一个转移了 t 步的转移概

率定义它为一步转移概率的 t 次方即 tP ，表示为

( , )t i jP x x 。那么 ix 与 jx 之间的扩散距离表示如下： 

2 ( ( , ) ( , ))
( , )

( )
t i t j

t i j
s X

p x s p x s
D x x

q s∈

−
= ∑        (4) 

而这里的 q 计算如下：  
deg( )( )

deg( )
S X

xq x
s

∈

=
∑

                      (5) 

扩散距离反映了数据之间连接的几何内涵，一

对节点间的路径越多，那么它们之间的扩散距离就

越小，如图 1 所示有两类数据集，A，C 都属于第

一类，B 属于第二类，虚线表示扩散距离，实线表

示欧氏距离，由图可以看出 A 到 B 和 C 的欧式距

离是一样的，但 A 到 C 之间的路径比 A 到 B 的路

径要多，那么 A 到 C 的扩散距离要小于 A 到 B 的

扩散距离。 

 
图 1  扩散距离和欧式距离 

1.1.2 重复因子 

假设一个间歇过程包含 I 个批次，J 个变量，

每个批次采样 K 次。这样历史数据集就可以用一

个三维数据矩阵表示 ( )X I J K× × 。将三维数据按

批次展开成二维的数据矩阵 ( )X I JK× 。 

为了估计每个时间片的重复性，定义重复因子

如下： 
2( , ) ( , )k k

k t i jRF i j D x x=                   (6) 

这里的 , 1,2, ,i j I= ， 1,2, ,k K= ， k
ix 是第

k 个时间片矩阵 ( )kX I J× 的第 i 个向量。在特定时

间片两批次间的重复性通过计算两批次数据向量

的扩散距离得到。因此扩散距离越小，重复性越高，

RF 值越小。如果 2 个批次有不同的数据行为，则

两个批次间的扩散距离较大，RF 值就会较大，相

反则会较小。每个时间片的重复因子是该时间片内

所有批次间的重复因子值的平均值[19]： 

2
1 ( , )

I I

k k
i j

RF RF i j
I

= ∑∑                 (7) 

在间歇过程中，由于从一个阶段到另一个阶段

间的过渡阶段有更高的不确定性存在，因此在过渡

阶段的 RF 值一般会大于稳定阶段的 RF 值。 

1.2 在线预测间歇过程的质量输出 

当阶段被辨识后，如图 2 所示，细线代表历史

批次，粗线代表当前批次，红叉代表这一批次的一

个采样时刻，总共分稳态—过渡—稳态 3 个阶段，

在示意图中稳态的红叉都在一条竖直线上，而过渡

的红叉不一定，即在稳定阶段相同采样时刻是相似

的，但对于过渡阶段并不一定是相同采样时刻最相

似，很有可能发生错位。这是由于对于每一个稳定

阶段，数据的相关结构在同一采样间隔是相似的，

因此可以选择相同相位时间片的数据建立预测模

型。然而，在过渡阶段，相同采样时刻不同批次数

据的相关性不同，而从一个时间片到另一个时间片

数据相关性也将发生改变，这种情况下，单个预测

模型可能不足以代表整个周期模型，因为它几乎不

能捕获所有相关的信息。本文提出一种局部建模方

法可以更好的在线预测过渡阶段的产品质量，局部

预测模型通过扩散距离和 LSSVM 方法相结合建

立。该方法主要分 3 步完成：(1) 当获得一个新的

3

Yuan et al.: Online Product Quality Prediction for Multi-phase Based on Local

Published by Journal of System Simulation, 2016



第 28 卷第 4 期 Vol. 28 No. 4 
2016 年 4 月 李元, 等: 基于局部模型的多阶段在线产品质量预测 Apr., 2016 

 

http:∥www.china-simulation.com

• 969 • 

样本时，比较新样本过程输入与历史数据过程输入

的扩散距离。(2) 选取与新样本过程输入扩散距离

最小(即最相关的)的 L 个历史样本作为 LSSVM 局

部建模的训练样本。(3) 根据当前建立的局部模型

预测当前新样本的质量输出。具体流程如图 3 所示。 

 

图 2  相似性示意图 

 

图 3  在线局部模型质量预测流程图 

设所选取的 ( , )L LX Y 作为 LSSVM 的训练集的

过程输入和质量输出，那么如果有 m 个时间片就

需要建立 m 个 LSSVM 模型，Lopt 值表示 L 的最

优值，可由下面的验证误差最小化得到[20]： 

1
( ) ( , )

L

k k k k i i k
i

E y f x y K x x bα
=

= − = − +∑  (8) 

这里的
2 2( , ) exp( / )i j i jK u u u u σ= − − 是选择

的高斯核函数，σ 是核宽参数，k 是验证集大小，

iα 是拉格朗日系数。然而实际上 Lopt 的选取需要

考虑计算负担和在线建模需求，因此 Lopt 的选取

是个权衡问题。但总体上 LSSVM 建模所需的训练

样本数要远远小于全部样本建模的训练样本数，所

以计算量是可以保证的。因此当前样本数据 cu 的最

优预测输出计算如下： 

1
( ) , ( ) ( , )

Lopt

c c i i c
i

f u w u b K u u bϕ α
=

= + = +∑   (9) 

2  青霉素发酵过程的应用 

青霉素发酵过程是一种典型的非线性、多阶段

间歇生产过程，它是青霉素产生菌在合适的培养

基、温度、pH 值、搅拌等发酵条件下生长和合成

抗生素的代谢活动。由于青霉素发酵过程的严重非

线性和不确定性，研究青霉素发酵过程有着重要的

现实意义，本文将在 Pensim 仿真平台上进行研  

究[21]。青霉素发酵工艺流程如图 4 所示，青霉素

发酵过程从操作角度主要分为 2 个阶段，初始阶段

是间歇过程，这一过程是底物的快速消耗和菌体的

迅速成长过程，并无青霉素产物产生。当菌体消耗

完初始加入的葡萄糖底物后反应进入下一个阶段。

第 2 阶段是半间歇补料操作阶段，该阶段为青霉素

的合成和菌体死亡阶段。青霉素发酵过程较为复

杂，每个微小操作都会影响产品质量，且产品质量

又难以测量，所以根据已知的过程变量在线预测产

品质量具有实际的意义。 

 
图 4  青霉素发酵流程图 

4
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本文选取 20 个正常批次数据，10 个过程变量

和 2 个质量变量(如表 1 所示)，每个批次采样数

400(每 1 h 采样 1 次)作为历史数据集。 

表 1  青霉素发酵过程的过程变量和质量变量 

No. 过程变量 
1 通风率 
2 搅拌功率 
3 底物流加速率 
4 底物流加温度 
5 溶解氧浓度 
6 生物量浓度 
7 二氧化碳浓度 
8 PH 
9 发酵反应器温度 

10 反应产生的热量 
No. 质量变量 
1 菌体浓度 
2 青霉素浓度 

 

首先要对这 20 个批次进行阶段辨识，得到重

复因子如图 5 所示。由于过渡过程的重复因子要大

于稳定过程的重复因子，粗线代表分界线，分界线

上面的就是辨识出的过渡阶段，分界线下面的左边

对应了青霉素过程的第 1 阶段，右边是第 2 阶段。

由图可以辨识出 1~29 为第 1 阶段，30~44 为过渡

阶段，45~400 为第 2 阶段。定义分界线： 
1 N

i
L BF

N
= ∑                         (10) 

本文是预测出当前批次的产品质量，根据历史

数据阶段划分结果同样可以将当前批次划分为 3

个阶段，对于第 1 阶段和第 3 阶段都采用与历史数

据集相同相位的时间片建立 LSSVM 模型预测，而

过渡过程采用扩散距离选取最优子集建立局部模

LSSVM 型的方法，用该方法在线预测菌体浓度和

青霉素浓度，并与整体离线预测结果进行比较(如

图 6，7 所示)。 

图 6、7 中蓝色代表实际值，红线代表分阶段

在线预测值，绿线代表整体离线预测值，由图中的

局部放大图可以看出分阶段在线预测 2 个阶段转

折处的值更接近实际值。这是由于整体离线建模时

并没有考虑到过渡阶段变量的不稳定性。在稳定阶

段操作时段的不同采样时刻的过程变量和质量变

量之间的相关关系并没有显著变化，但在过渡阶段

却体现出不同的统计关系。因此必须找到跟这个阶

段相关的过程数据建立质量预测模型才能较为精

确的预测出产品质量。 

 

图 5  阶段辨识 

 

图 6   菌体浓度预测 

 

图 7  青霉素浓度预测 
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图 8，9 分别给出了分阶段在线预测和整体离

线预测的菌体浓度和青霉素浓度误差图，并进行了

比较。其中红色代表分阶段在线预测误差，蓝线代

表整体离线预测误差。预测误差由实际值减去预测

值后取绝对值得到，从图 8、9 可以看出蓝线基本

都在红线上方，即分阶段在线预测要比整体离线预

测的预测精度要高。由此可以得出并不是用于预测

的数据越多，预测精度越好，有时数据越多，预测

精度反而越差。这是因为如果过程变量和质量变量

之间的相关关系没有发生明显变化，那么数据的统

计关系也不会发生显著变化，过程的内部机制没有

发生本质改变，因此采用对应相位时间片建模能更

好的反应过程变量与质量变量间的相关关系，且过

程内部机制没有发生本质改变，但整体离线建模，

随着时刻的变化，过程内部机制也会发生变化，此

时并不能很好的反应过程变量与质量变量间的相

关关系，预测精度会较差。 

 
图 8  菌体浓度误差 

 
图 9  青霉素浓度误差 

3  结论 

本文提出了分阶段在线预测产品质量方法，主

要通过扩散距离选取最优子集，建立局部模型预测

过渡阶段产品质量，选取相同相位时间片建立局部

模型预测稳定阶段产品质量的方法。由于局部建模

需要的样本量很小，该方法降低了模型的复杂性，

而且对变量不稳定的过渡阶段也有很好的预测效

果。这种多阶段在线预测方法预测青霉素的质量指

标表现出较好的预测性，是一种较为有效的在线预

测产品质量的方法。 
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