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摘　要：针对间歇过程中最优操作轨线经常从生产经验中人工获取的问题，提出了一种基于过程神经网络（ｐｒｏｃｅｓｓ

ｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋ，ＰＮＮ）模型的自动计算方法。利用 ＰＮＮ独特的时间聚合算子特点，建立反应操作变量与产品质量之

间的关系。基于此时间函数模型，通过产品质量性能指标优化计算，获得最佳的控制轨线，作为实际生产的设定曲

线。最后，ＭＰＣＥ仿真平台的间歇反应实验说明了该方法的有效性。
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引　言

间歇反应过程在助剂、制药和染料行业生产过

程中普遍存在，具有典型的代表意义
［１］
。间歇反应

运行时间有限，没有稳定的工作点，且运行具有一定

的重复性等，其优化问题通常是以提高产品的质量、

产量或缩短运行时间等为目标，获得最佳操作轨线，

进而跟踪最佳操作轨线实施最优控制。在实际工业

生产中，采用最优温度控制曲线作为最佳操作轨线

尤为普遍。因此研究如何获取间歇反应过程的最优

温度控制曲线显得尤为有意义
［２－５］

。

多数工厂实际生产中，通常是工人师傅根据自

己多年积累的经验找到一条针对某个具体间歇反应

的温度控制曲线。这种依靠经验寻找温度控制曲线

的方面明显费时费力，因此希望找到一种更简捷、快

速的数学方法来获取最佳的温度控制曲线。近年我

国何新贵院士等人提出过程神经元网络这个概念，

为寻找最优温度控制曲线提供了理论基础
［６－７］

。

本文首次将过程神经元网络（ＰＮＮ）建模方法
用于间歇过程的最优控制曲线的计算中，其原因有

两点。一是过程神经元网络，它克服了传统神经网

络对输入的限制，输入和权值均可以为时变函数

（或称过程），是人工神经网络在时域上的一种扩

展，从物理真实性上来看，更符合间歇反应过程对操

作曲线的要求，即模型结构与实际过程要求一致。

此外，间歇过程非线性严重，有限时间通常存在缓慢

升温（反应诱发）、快速升温（反应剧烈）和恒温（反

应结束）三种不同的状态；而且间歇过程关注反应

束时的产品质量，要求模型必须具有很好的长效预

报能力，从这两个特点来看，ＰＮＮ比传统神经网络
的建模效果会更好。

１　温度控制曲线的优化计算

１１　间歇反应的优化问题
间歇生产过程的最优化问题所要达到的目标并

不着重于最佳条件（即设定值）的选择，或者间歇反

应过程的中间状态值的优良与否，而在于间歇生产

过程结束时间歇单元是否获得最大的产品产率或是

产品产量。经典的间歇反应优化问题可表述为

ｍｉｎ
ｕ（ｔ）
Ｊ＝（ｘ（ｔｆ））

其中，ｕ（ｔ）为控制变量，ｔｆ为终点时刻，（ｘ）为优化
目标函数，若只考虑过程结束时的产品质量要求，通

常可以用下式表示

（ｔ）＝∫
ｔｆ

ｔ０

［ｆ（ｕ（ｔ））－ｇ（ｔｆ）］
２ｄｔ

该指标是关于产品质量函数 ｆ（ｕ（ｔ））与给定的
过程结束时（ｔ＝ｔｆ）的质量指标 ｇ（ｔｆ）之间的距离度
量，优化控制的目的在于选取最优的温度操作曲线

ｕ（ｔ），使得聚合反应结束时的产品质量尽可能接近
给定的质量指标。

对间歇过程温度进行优化控制的第１步就是建
立沿时间分布的反应温度与产品质量之间的关系模
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型 ｆ（ｕ（ｔ））。下面具体说明反应温度与产品质量之
间的关系模型的特殊性。如图 １所示，在每一批次
的生产中，系统的输入是整个反应过程中沿时间的温

度函数ｕ（ｔ），输出是过程结束时的产品质量（如转化
率），可以被认为是依赖于输入时变过程的泛函数。

图 １　间歇反应温度分布与产品质量模型示意图

Ｆｉｇ．１　Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｂａｔｃｈｒｅａｃｔｉｏｎａｎｄ

ｐｒｏｄｕｃｔｑｕａｌｉｔｙｍｏｄｅｌ

间歇反应过程具有较大的时变性、不确定性和

高度非线性，很难建立精确的机理模型，而过程神

经网络本质上是一类泛函模型，与此过程完全相符，

因此采用 ＰＮＮ对上述过程进行建模。
１２　过程神经元建模

如图２所示的过程神经元网络为 ３层结构（输
入层、隐含层、输出层），中间隐含层为过程神经元，

包含加权、聚合和激励３部分［３］
。

图 ２　含一个隐含层的过程神经元网络

Ｆｉｇ．２　Ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｐｒｏｃｅｓｓｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋ

ｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ
过程神经元网络的输入函数一般有两种类型：

①基于系统理论模型或基于统计规律的解析函数，
这一类可以直接根据固定公式进行傅立叶基函数变

换；②通过实验采样得到的与时间相关的离散数据
序列，这时需要先将离散数据序列拟合成连续函数

形式，再作傅立叶基函数变换。

利用过程神经网络建模具体如下。

第１步：连续输入函数的基函数展开
首先假设过程神经网络的输入空间为［０，２π］，

在此空间内将连续的输入函数 ｆ（ｔ）按标准正交基

Ｍ {＝ １
２槡π
，
１

槡π
ｃｏｓｔ，１

槡π
ｓｉｎｔ，…，１

槡π
ｃｏｓｎｔ，

１

槡π
ｓｉｎｎｔ }，…

展开成如下有限项形式

ｆ（ｔ）＝∑
Ｌ

ｉ＝０
ａｉｅｌ（ｔ）＝

１
２槡π
ａ０＋

ａ１

槡π
ｓｉｎｔ＋

ａ２

槡π
ｃｏｓｔ＋…，ｔ∈［０，２π］ （１）

其中，ｅｌ（ｔ）∈Ｍ，ｌ＝０，１，２，３…
第２步：初始化权值和阈值
权值的初始化与传统神经元网络权值有一定区

别，其中网络连接权函数 Ｗｉｊ（ｔ），也应该表示为同组
基函数的有限项展开形式

Ｗｉｊ（ｔ）＝∑
Ｌ

ｌ＝０
ｗｌｉｊｅｌ（ｔ） （２）

由于输出层神经元是非时变的普通神经元，因此

权值Ｖｊ（ｔ）可以取［０，１］之间的随机数。隐含层神经元
和输出层神经元阈值初始化方法与Ｖｊ（ｔ）类似。

第３步：输入函数系数的归一化
由于输入函数和权值函数在傅立叶正交基展开

下的系数差别很大，而网络中的各神经元均采用 Ｓ
型函数作为激励函数，因此为了避免神经元输出陷

入饱和，需要对输入函数系数作归一化预处理。在

ＭＡＴＬＡＢ软件中有归一化处理的函数 ｐｒｅｍｍａｘ（），
此函数将系数归一化到［－１，１］之间。

第４步：计算网络输出和误差
针对隐含层为 ｎ个神经元，输出层为 ｍ个神经

元的３层神经元网络的输入输出映射关系可表示为

ｙ＝ {ｇ ∑
ｍ

ｊ＝１
ｖｊ (ｆ∑

ｎ

ｉ＝
[

１
∫０
Ｔ

（Ｗｉｊ（ｔ）ｘｉ（ｔ））ｄｔ－

θ] )ｊ － }θ （３）

将输入函数和权值函数的基展开形式带入上式，由

于基底 ｅｋ（ｔ）的完备正交性，上式可简化如下

ｙ＝ {ｇ ∑
ｍ

ｊ＝１
ｖｊ [ｆ∑

ｎ

ｉ＝１
∑
Ｌ

ｌ＝１
ａｉｌｗｉｊ－θ]ｊ － }θ （４）

其中，θｊ为隐含层节点 ｊ的阈值，θ为输出节点阈值。
Ｌ是按函数拟合精度要求需要展开的基底个数。假
设给定 Ｋ个样本，则误差函数可表示为
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Ｅ ＝∑
Ｋ

ｋ＝１
（ｙｋ － ｄｋ）

２ ＝∑
Ｋ

ｋ＝
(

１
(ｇ ∑

ｍ

ｊ＝１
ｖｊ

(
ｆ

∑
ｎ

ｉ＝１
∑
Ｌ

ｌ＝１
ａｋｉｌｗ

ｌ
ｉｊ－θ)ｊ － )θ －ｄ )ｋ ２

（５）

式（５）中 ｄｋ表示第 ｋ次训练的期望输出。
第５步：调整网络权值和阈值
采用梯度下降法的学习算法，取激励函数 ｆ，ｇ

均为 Ｓ型函数，则网络权值和阈值的学习规则为
ｖｊ＝ｖｊ＋αΔｖｊ　ｗ

ｌ
ｉｊ＝ｗ

ｌ
ｉｊ＋βΔｗ

ｌ
ｉｊ

θ＝θ＋ηΔθ　θｊ＝θｊ＋γΔθｊ

Δｖｊ＝－２∑
Ｋ

ｋ＝１
［（ｇ（ｚｋ）－ｄｋ）ｇ′（ｚｋ）ｆ（ｕｋｊ）］

Δｗｌｉｊ＝－２∑
Ｋ

ｋ＝１
［（ｇ（ｚｋ）－ｄｋ）ｇ′（ｚｋ）ｖｊｆ′（ｕｋｊ）ａ

ｋ
ｉｌ］

Δθｌｊ＝－２∑
Ｋ

ｋ＝１
［（ｇ（ｚ）－ｄｋ）ｇ′（ｚ）ｖｊｆ′（ｕｋｊ）（－

１）］

Δθ＝－２∑
Ｋ

ｋ＝１
［（ｇ（ｚｋ）－ｄｋ）ｇ′（ｚｋ）（－１）］（６）

其中 α，β，γ，η为学习速率，ｕｋｊ和 ｚｋ定义为

ｕｋｊ＝∑
ｎ

ｉ＝１
∑
Ｌ

ｌ＝１
ａｋｉｌｗ

ｌ
ｉｊ－θｊ

ｚｋ＝∑
ｍ

ｊ＝１
ｖｊ (ｆ∑

ｎ

ｉ＝１
∑
Ｌ

ｌ＝１
ａｋｉｊｗ

ｌ
ｉｊ－θ)ｊ －θ

第６步：循环结束判断
如果训练次数 Ｎ＞Ｎｍａｘ，则表明训练结束，输出

训练结果，否则循环次数加 １，返回第 ４步继续训
练。训练结束后保存网络权值和阈值

［８］
。

２　生产橡胶硫化促进剂的温度控制仿
真实验

　　橡胶硫化促进剂的生产是比较复杂的间歇反应
过程，其温度控制包括 ３个阶段：加热升温阶段，过
渡阶段和保温恒定阶段。以往的实际生产中，温度

控制曲线由反复实际生产累积经验中获得。现在希

望通过建模寻优方法，找到一条满足要求的温度控

制曲线。

２１　仿真实验平台简介
在 ＭＰＣＥ１０００的教学仿真平台上对橡胶硫化

促进剂进行仿真实验。如图 ３所示，平台由 ３部分
组成。

（１）盘台。包括过程设备、阀门、按钮开关和插
接孔。

图 ３　ＭＰＣＥ１０００仿真实验平台

Ｆｉｇ．３　ＴｈｅＭＰＣＥ１０００ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｐｌａｔｆｏｒｍ

　　（２）上位机。装有 ＭＰＣＥＳｔｕｄｉｏ控制组态软
件，通过 ＶＢ编程与该组态软件相联，实现对仿真对
象的数据处理和先进控制。

（３）下位机。是一台工控机，内置仿真模型计
算包，模拟真实系统数据并输出。上下位机之间通

过网线进行数据通讯。

该过程属于间歇缩合反应，反应装置包括两台

高位计量罐和一个搅拌釜式反应器。主控制阀为蛇

管冷却水阀，操纵变量为反应器蛇管冷却水入口流

量。这里夹套冷却水阀和夹套冷却水入口流量不作

为主要控制手段，在仿真实验中均为零。对生成物

浓度影响最大的反应釜温度作为被控变量。

反应釜内的主反应表达式为
［１０］

２Ａ＋Ｂ＋３Ｃ
ｋ
→
１
２Ｄ

其 中，Ａ、Ｂ、Ｃ 分 别 代 表 原 料 邻 硝 基 氯 苯
（Ｃ６Ｈ４ＣｌＮＯ２）、硫化钠（Ｎａ２Ｓ）及二硫化碳（ＣＳ２），Ｄ
代表主产物橡胶硫化促进剂，ｋ１代表反应速率常
数。根据表１每釜反应原料用量以及主反应表达式
可以计算得到每釜主产物的理想产量是 ２８３５ｋｇ，
每个批次结束时的测量得到的主产物量除以理想产

量即是该批次反应的转化率值，作为产品质量指标。

表 １　每釜反应原料用量
Ｔａｂｌｅ１　Ｔｈｅｄｏｓａｇｅｏｆｒａｗｍａｔｅｒｉａｌｃｏｎｓｕｍｅｄｐｅｒｒｅａｃｔｏｒ

序号 名称 纯物质量／ｋｇ 工业用量／Ｌ

１ 多硫化钠 ９４２ １８００

２ 邻硝基氯苯 ２３７ １８５

３ 二硫化碳 １４０ １２５

２２　建模实验结果
建立橡胶硫化促进剂间歇反应的过程神经网络
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模型，必须首先获得反应的实验数据。在仿真平台

的上位机上进行仿真实验。参数设定如下：１个批
次的反应时间为 ２９７０ｓ，采样间隔为 １０ｓ。通过 １６
次的仿真实验，得到 １６组实验数据（其中 １组如图
４所示）。然后利用 ＶＢ程序导出实验数据，对每组
实验数据逐一进行拟合，傅立叶展开，以及归一化处

理。

图 ４　样本数据示例

Ｆｉｇ．４　Ｄａｔａｓａｍｐｌｅｓ

因为输入数据（温度）是通过实验采样得到的

与时间相关的离散数据序列，因此需要先将其拟合

成连续函数形式。多次试验表明，在采样周期内将

其拟合成１２阶多项式，完全满足拟合精度要求。然
后以２０１个基底展开，得到相应的傅立叶级数。抽
取各项傅立叶级数的系数值，归一化到［－１，１］之
间，作为训练网络的输入数据。同时将每个批次终

点时刻得到的产品质量转换成产品的转化率，再将

转化率数值归一化到［０，１］之间，作为网络的输出
数据。但如果输入是基于实际或者是基于统计规律

的时间解析函数，则可以直接进行傅立叶展开而省

略拟合的步骤，这将使 ＰＮＮ建模更为简化。
过程神经元网络结构选择 １－２５－１，激励函数

均为 Ｓ型函数。为了简化计算，阈值均设为零，选择
前八组实验数据作为训练样本，后八组数据作为泛

化样本，训练网络过程如 １２节所述，训练 ８５３２次
后退出循环。从图 ５可以看出，过程神经元网络的
训练输出和泛化输出与各自样本的期望输出都基本

吻合。网络训练和泛化的平均方差如图６所示。
当调整网络结构参数，例如隐含层神经元个数，

学习速率等将得到不同的训练结果，其中不同的隐

含层神经元个数所构成的网络训练结果比较如表

２。经过反复试验比较，选择 ２５个神经元作为隐含

　　

图 ５　过程神经网络中训练值与实际值（ａ），泛化值

与期望值（ｂ）比较图

Ｆｉｇ．５　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｓｏｆｔｒａｉｎｉｎｇｄａｔａｗｉｔｈａｃｔｕａｌｄａｔａ

（ａ），ｔｅｓｔｉｎｇｄａｔａｗｉｔｈｄｅｓｉｒｅｄａｔａ（ｂ）

图 ６　网络训练与泛化的均方差比较

Ｆｉｇ．６　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｍｅａｎｓｑｕａｒｅｅｒｒｏｒｓｆｏｒｔｒａｉｎｉｎｇ

ａｎｄｔｅｓｔｉｎｇ

表 ２　不同隐含层数目的网络训练结果对比

Ｔａｂｌｅ２　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｔｒａｉｎｉｎｇｒｅｓｕｌｔｓｆｏｒｎｅｔｗｏｒｋｓｔｈａｔｈａｖｅ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｎｕｍｂｅｒｓｏｆｎｅｕｒｏｎｓｉｎｈｉｄｄｅｎｌａｙｅｒｓ

序号 隐含层节点数／个 训练最大误差／％ 迭代次数

１ １２ ０９９１９ ９６７２

２ ２５ ０３３５２ ８５３２

３ ２６ ０４３２ ７６８５
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层，学习速率设定为０８５完全可以满足训练精度要
求，且能得到相对较好的训练结果。

分析仿真建模数据可知（见图 ４），此类间歇过
程非线性严重，温度从室温（２０℃）在短时间内快速
上升到近１２０℃左右之后，为得到较高转化率必须
长时间维持在此温度，使得恒温数据在总体实验数

据中过于集中且数量偏多。采用传统的 ＢＰ神经元
网络很难对此类实验数据进行辨识，多次的仿真实

验也验证了这一点。而过程神经网络的输入本质上

是温度曲线傅立叶级数展开后的各系数值，避免了

数据的单一性，因此能够得到很好的建模结果。

２３　优化结果
本实验中，由于反应装置、工艺条件等客观因素

限制，促进剂最大转化率能达到 ８０％左右，因此产
率优化目标为

［９］

ｍｉｎＪ＝∫
ｔｆ

ｔ０

［ｆ（ｕ（ｔ））－０８］２ｄｔ

基于上述过程神经网络转化率模型 ｆ（ｕ（ｔ）），在无
约束条件下求解得到转化率接近 ８０％的最佳温度
控制曲线，如图７所示。

图 ７　最优温度控制曲线图

Ｆｉｇ．７　Ｔｈｅｏｐｔｉｍａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｃｏｎｔｒｏｌｔｒａｊｅｃｔｏｒｙ

事实上，由于间歇反应关注的是终点时刻的产

品质量，对中间过程不做要求，因此上述优化问题在

不同的模型结构下，可能得到不同的优化解。从图

７给出的优化曲线可以看出，温度变化经历 ３个阶
段：初始平稳升温，从室温上升到６５℃左右，且不需
要冷却水控制，让温度上升速度维持在 ０１～０２
℃／ｓ之间，诱导反应深度进行；中间冷却控制阶段，
也称过渡阶段，温度继续升高使反应剧烈进行，此时

加入冷却水控制反应釜温度上升过快，防止反应釜

超压；最后恒温保持，促使反应充分进行，提高主产

物产量。这种基于过程神经网络模型优化计算得到

的最佳操作曲线完全符合工艺操作要求，是一种实

际可行的优化解。

最后，将求解得到的最优温度曲线作为温度跟

踪控制给定曲线，采用 ＰＩＤ控制方案，进行橡胶硫化
促进剂制备的温度控制实验，最终得到的主产物产

品转化率为７９９６３％，非常接近优化目标值。

３　结论

首次利用过程神经元网络的时空二维信息处理

能力，有效解决了间歇反应过程中，输入输出与时间

有关的建模难点。本文提出的面向过程数据的操作

曲线计算方法，为解决实际生产领域的控制难题提

供了新的思路，从而为过程神经元网络的应用提供

了更为广阔的前景。
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