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引　言

过程系统的控制、仿真与优化往往都是依赖于

高性能的模型。特别是对于基于模型的控制方案

中，模型不仅要高精度地拟合过程的稳态特性，还

必须具有大范围描述过程动态行为的能力。对于化

工非线性对象ｐＨ中和过程，由于ｐＨ中和滴定曲

线的严重非线性、ｐＨ反应的滞后性以及外部干扰

的复杂性，使得其成为过程控制中典型的控制难

题。因此，获得良好的ｐＨ模型将有助于提高ｐＨ

　　犚犲犮犲犻狏犲犱犱犪狋犲：２００６－０９－０８．
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中和过程的控制品质。Ｂｕｃｈｈｏｌｔ等
［１］采用线性差

分方程作为系统模型来描述ｐＨ 过程；Ｋａｒｒ等
［２］

对系统建立模糊模型；Ｎｏｒｑｕａｙ等
［３］采用 Ｗｉｅｎｅｒ

模型对ｐＨ过程进行模型结构辨识；Ｎｉｅ等
［４］则采



用模糊神经网络对ｐＨ过程进行建模和辨识。这

些模型从不同角度反映了ｐＨ 中和过程的动态

特性。

聚类算法［５］是一种被广泛关注与研究的数据挖

掘技术，已经被广泛地应用于许多领域［６１２］，如商

务上分析客户群特征，生物学上对基因进行分类

等，在过程建模领域，聚类算法也早有所应用。它

能够作为一个独立的工具来分析数据分布的情况，

观测每一簇的特点，集中针对特定的簇进行分析，

因此它能够为多模型建模提供一种划分子空间区域

的准则。

本文采用基于优化性能指标的聚类方法对ｐＨ

过程进行模型辨识。首先针对ｋｍｅａｎｓ聚类算法当

中的聚类个数难以事先给定以及算法对初始点的强

依赖性等缺点，对传统的ｋｍｅａｎｓ聚类算法，利用

一种新的评价函数对聚类结果进行判断，从而实现

结构参数犽的优化，同时对ｋｍｅａｎｓ聚类的初始点

进行优化选取；然后针对每一个子区域采用偏最小

二乘回归算法 （ＰＬＳ）辨识模型，获得ｐＨ中和过

程的多模型，最后进行仿真研究，验证了改进算法

的可行性以及有效性。

１　基于一种新评价函数聚类算法的多

模型建模方法

　　ｋｍｅａｎｓ聚类算法由 ＭａｃＱｕｅｅｎ
［１３］提出，具

有算法结构简单、收敛速度快的优点，十分适用于

大规模的数据分析。但是ｋｍｅａｎｓ聚类算法具有两

大突出缺点：一是必须事先已知或者给定簇的个数

犽；二是ｋｍｅａｎｓ聚类算法是一种迭代算法，其聚

类效果的好坏与初始点的选取有着相当密切的关

系。由此，本文提出一种基于结构参数犽优化的

ｋｍｅａｎｓ聚类算法的多模型建模方法。

１１　算法基本思想

该算法的基本思想是先设定ｋｍｅａｎｓ聚类的初

始分类个数犽＝２，然后根据ＣＣＩＡ算法
［１４］初始化

聚类中心，获取数据样本的初始分类，然后再利用

基 于 密 度 的 多 尺 度 空 间 数 据 融 合 算 法

（ＤＢＭＳＤＣ）
［１５］对初始分类进行相似簇的融合过程，

获取对应犽值下的样本簇分类结果，按所定义的评

价函数进行聚类结果的性能指标值计算，如果性能

指标值增加，则认为目前的聚类效果比之前的好，

增加新的簇是有利的，则进入下一个循环当中，直

到性能指标值随着犽的增加出现负增长，结束聚类

过程，进入模型结构和参数的辨识阶段，利用偏最

小二乘回归ＰＬＳ对子区域建立子模型，从而构成

系统的多模型集。

１２　一种新的评价函数

由于聚类算法是一种无监督方法，所以通常都

会采用性能评价函数对其聚类结果进行有效性判

断。如果所选取的评价函数无法正确地反映出聚类

的质量，将会大大减弱聚类算法的有效性和正确

性。因此，根据样本数据本身的结构特征以及本文

算法的特殊性，将自定义一种新的性能评价函数引

入到改进的ｋｍｅａｎｓ聚类算法当中，实现结构参数

犽值的优化。

自定义的性能评价函数分为两部分：

第一，聚类目的是希望将数据对象分组成为多

个类或簇，在同一个簇中的对象之间具有较高的相

似度，而不同簇中的对象差别较大。因此一个好的

分类结果应该使得类间相异度大，类内相似度大。

根据聚类的结果，类间相异度定义为

犚ｏｕｔ（犮犻，犮犼）＝

２∑
狇

犻＝１
∑
狇

犼＝犻＋１

犱（犮犻，犮犼）
２

狇（狇－１）

犻，犼∈ ［１，狇］ （１）

类内相异度定义为

犚（狓犻犼，犮犼）＝
１

犖犼∑

犖
犼

犻＝１

犱（狓犻犼，犮犼）
２ （２）

犚ｉｎ ＝
１

狇∑
狇

犼＝１

犚（狓犻犼，犮犼） （３）

其中，犮犻、犮犼表示簇的质心点；狓犻犼表示隶属于簇犼

的样本点犻；狇表示目前簇的个数；犖犼表示簇犼所

包含样本点的个数；犱（狓，狔）用于计算狓和狔 之

间的欧氏距离。

第二，希望所得到的簇基本都能够满足密度阈

值的要求且样本点均匀，定义一个关于簇的样本点

分布差异度

犚犖（犖犻，犖犼）＝

２∑
狇

犻＝１
∑
狇

犼＝犻＋１

（犖犻－犖犼）
２

狇（狇－１）

犻，犼∈ ［１，狇］ （４）

另外，为了尽量使得不满足密度阈值要求的簇

能够按照最近邻的原则归入到相邻的簇当中去，所

以再增加一项反映出目前不满足密度阈值的簇的个

数狇′，认为其值越大则聚类质量越差。因此，定义

聚类效果评价函数为

ｆｕｎ（·）＝
槇

ω１犳１＋
槇

ω２犳２＋
槇

ω３犳３ ＝
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槇

ω１
犚ｏｕｔ

１＋犚ｉｎ

＋

槇

ω２
犚犖

＋

槇

ω３

狇′＋１
（５）

２　ｐＨ中和过程仿真算例

本文主要针对多输出ｐＨ 过程进行建模分析。

考虑一个包含三股进料的ｐＨ系统：流入股包括强

酸 （ＨＮＯ３）、强碱 （ＮａＯＨ）以及缓冲流入股

（ＮａＨＣＯ３），流出股包括罐的液位犺以及流出物的

ｐＨ值 （见图１）。

图１　两输出ｐＨ中和过程示意图

Ｆｉｇ．１　ｐＨｎｅｕｔｒａｌｉｚａｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｅｓｏｆｔｗｏｏｕｔｐｕｔｓ
　

　　假设ＣＳＴＲ是完全混合且处处等温，ＭｃＡｖｏｙ

等［１６］给出了图１所示ｐＨ 动态数学模型。该模型

由两部分组成，动力学方程用于描述化学成分浓度

的动态变化，代数方程用于描述这些浓度间的化学

平衡条件的非线性静态特性。该系统的输入输出函

数关系可以表述如下

狔^犺（犿）＝犘１０＋犘１１犉ａ（犿－１）＋　　　

　　 　　　犘１２犉ｂ（犿－１）＋犘１３犉ｂｆ（犿－１）＋

　　　　　犘１４狔犺（犿－１）＋犘１５狔ｐＨ（犿－１）

狔^ｐＨ（犿）＝犘２０＋犘２１犉ａ（犿－１）＋　 　　

　 　　　　犘２２犉ｂ（犿－１）＋犘２３犉ｂｆ（犿－１）＋

　　　　　犘２４狔犺（犿－１）＋犘２５狔ｐＨ（犿－１） （６）

设定反应物的流量按式 （７）进行变化

犉ａ（犿）＝１８＋４ｓｉｎ（２π犿狋ｓ／１５），

犉ｂ（犿）＝２０＋４ｃｏｓ（２π犿狋ｓ／２５），

犉ｂｆ（犿）＝０．５５＋０．０５５ｓｉｎ（２π犿狋ｓ／１０） （７）

图２给出了采用本文建模方法两通道的输出跟

踪以及辨识误差曲线。从图２可以看出，两通道的

辨识模型的输出跟踪效果都比较好，只是在子模型

（ａ）ｏｕｔｐｕｔｏｆ犺ｃｈａｎｎｅｌ （ｂ）ｏｕｔｐｕｔｏｆｐＨｃｈａｎｎｅｌ

（ｃ）ｅｒｒｏｒｆｏｒ犺ｃｈａｎｎｅｌ （ｄ）ｅｒｒｏｒｆｏｒｐＨｃｈａｎｎｅｌ

图２　基于本文方法的两输出ｐＨ过程辨识模型效果

Ｆｉｇ．２　ｐＨｎｅｕｔｒａｌｉｚａｔｉｏｎｐｒｏｃｅｓｓｅｓｍｏｄｅｌｂａｓｅｄｏｎｍｅｔｈｏｄｐｒｏｐｏｓｅｄｉｎｔｈｉｓｐａｐｅｒ
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切换的时刻，系统的暂态性能表现得略微差一些，

这方面值得进一步研究。

对于建模效果而言，往往通过模型的均方根误

差指标

ＲＭＳＥ＝
１

狀１∑

狀
１

犼＝１

（狔犻－狔^犻）［ ］２
０．５

（８）

来衡量模型拟合效果，采用本文方法得到犺与ｐＨ

通道模型的ＲＭＳＥ与文献 ［４］得到的结果进行比

较，如表１所示。

表１　两输出狆犎过程辨识结果比较

犜犪犫犾犲１　犆狅犿狆犪狉犻狊狅狀狅犳犻犱犲狀狋犻犳犻犮犪狋犻狅狀狉犲狊狌犾狋狊

犳狅狉狆犎狀犲狌狋狉犪犾犻狕犪狋犻狅狀狆狉狅犮犲狊狊犲狊
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可以看出，本文所提出方法拟合的模型数大大

小于文献 ［４］中的模型数，从而可以减少控制器

切换次数，且模型的均方根误差指标相差不大。因

此，利用本文所提出的方法对非线性系统进行建

模，进而设计先进控制器将是下一步研究的方向。

３　结　论

从系 统 输 入 输 出 数 据 出 发，利 用 改 进 的

ｋｍｅａｎｓ聚类算法对样本空间进行子区域的划分，

提出一种新的性能评价函数对聚类结果进行判断，

能够快速、准确地对确定系统的子空间划分数目，

并采用多因变量的偏最小二乘ＰＬＳ算法对每个子空

间进行模型辨识，构建出系统的多模型集。对两输

出ｐＨ过程的仿真结果表明了本文算法是可行的。
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－１
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槇

ω———权重系数
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