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近红外光谱的过程模式故障检测
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近红外光谱分析在工业过程故障检测方面具有独特的优势!是一种准确且高效的方法"结合互信

息熵和传统的主成分分析!对近红外光谱特征信息进行提取!通过构建过程的模式来刻画工业过程的运行

状态"利用近红外光谱数据!从有机分子含氢基团振动信息中获取工业系统的过程模式!从微观分子层面探

索提高工业过程故障检测准确率的有效方法!结合贝叶斯统计学习技术!提出了基于近红外光谱数据的工

业过程故障检测技术"针对近红外光谱信息量丰富!谱带较宽!特征性不强的特点!首先对工业过程不同运

行状态下的近红外光谱吸光度数据进行一阶导数预处理!采用主成分分析法#
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IR8

$压缩光谱数据量!扩大不同运行状态下光谱特征信息的差异性!提取光谱的内部特征信息"然后采用

互信息熵#
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)4
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]YX

$作为光谱特征信息相关性度量函数!基于最小冗余最大相关算

法进一步减少光谱特征信息间的冗余并最大化光谱特征信息与类别的相关性!弥补了
IR8

无监督特征波长

选择的不足!提出一种基于
IR8+]YX

的过程模式构建方法!获得的过程模式子集更紧凑更具类别表现力"

再利用贝叶斯统计学习算法!根据后验概率对构建的模式子集进行决策!判别生产过程的正常状态和故障

状态"由于过程模式子集结合了
IR8

浓聚方差的优势和互信息熵相关性测度的特征信息选择方法!蕴含了

更多的近红外光谱的本质信息与内在规律!从而更能刻画工业过程的运行状态"接着!设置测试准确率
Z8

作为评估标准!用以评价故障检测方法的性能效果"最后利用某化工厂提供的原油脱盐脱水过程近红外光

谱数据对所提方法进行验证!并与传统近红外光谱特征信息提取方法
IR8

和
]YX

方法性能进行对比分析!

结果表明基于
IR8+]YX

的过程模式故障检测方法几乎在所有维数子集上性能都优于其他两种方法!在特征

维数为
*>

维时获得最高的准确率
"='#V

!证明了方法的优越性"
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故障检测技术在过程控制系统中发挥越来越重要的作

用!对过程工业的节能减排(安全稳定运行以及提高产品质

量具有重要的意义)

*+!

*

"传统故障检测有三大类方法%基于

机理模型(基于知识以及基于数据驱动的故障检测方法)

=

*

!

其中基于机理模型的方法是最直接有效的!但由于数学模型

的建立及求解十分困难!使其应用受到限制!基于知识的方

法便应运而生!它不需要对象的精确数学模型!其局限表现

在对专家知识的依赖(自适应能力和学习能力差等方面"而

基于数据驱动的故障检测方法既不需要系统精确的数学模

型!也不依赖工业知识和生产经验!在石油化工(农业(医

药(食品等诸多领域得到了广泛应用)

A

*

"但上述研究大多集

中在基于过程宏观变量的故障检测"

随着先进测量仪器的使用!基于分子振动的近红外光谱

分析!具有无损(快速(高通量(低成本等优点!为工业过程

的故障检测提供了技术手段)

#

*

"由于近红外光谱是从分子层

面获取过程信息!相比较于基于过程宏观变量的故障检测方

法!对早期故障的判断更为灵敏!因此近红外作为一种新兴

的测量仪器!在故障检测领域展现了其极大的优势与应用前

景"由于光谱信息量#待选自变量数目$远远大于样本量#采

样次数$!光谱数据之间存在大量的冗余和共线性信息"为

了降低模型复杂度!对光谱信息进行变量选择#剔除无效信

息(保留对样品品质指标有显著影响的变量$格外重要"

利用信息论中的互信息熵)
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$!在光谱信息量大于



样本量且存在大量冗余和共线性的背景下!提出基于
IR8+

]YX

的光谱特征波长选择方法!从所选择的特征波长子集中

获取工业系统的过程模式"另外区别于传统利用投影空间中

的
H

, 统计量和残差空间中的
1

统计量为监控指标的故障检

测技术)

>

*

!利用贝叶斯统计学习判别法!对所构建的过程模

式进行决策和划分!判断系统是否处于故障状态"由于所构

建的过程模式不仅度量了特征与目标类别之间的相关程度!

而且也度量了待选特征项和已选特征项子集的相关程度!并

通过一个前向顺序搜索算法将两个标准结合起来!同步优化

两个指标!因此基于过程模式的故障检测方法具有更高的准

确率"
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过程模式的构建
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为变量数!对光谱数据矩阵进行
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分解)
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为得分向量'
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为负荷向量!
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"得分向

量和负荷向量均是两两正交!且负荷向量的模是
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"每一个

得分向量
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是矩阵
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与在此得分向量相应的负荷向量
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方

向上的投影!即主元
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对光谱数据矩阵进行主成分分析实质上是对矩阵的协方

差矩阵进行特征向量分析!矩阵
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的协方差矩阵可以表示为
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做特征向量分析!即求解式#
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*构成残差子空间!则

光谱数据
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的信息"

主成分分析虽然在不丢失主要光谱信息的前提下选择为

数较少的新变量来代替原来较多的变量!解决了由于谱带的

重叠而无法分析的困难!识别出最重要的多个特征"然而作

为无监督特征提取算法!

IR8

舍弃已有类别标记信息!将所

有数据当成无类别标记数据!识别出的不一定是所需要的特

征!会损失有用信息"为弥补此不足!创新性地提出了一种

混合算法
IR8+]YX

来构成过程模式!获得更优的特征波长

子集"

信息熵#
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$是信息论中一个表示变量取值不确定性程度

的指标"设两个离散变量
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$!即
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的不确

定度"这种不确定度的减少量被定义为变量
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最小冗余最大相关#

@S]S

$算法)
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*中最大相关性是
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降维后的特征
O#

#

#P*
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$与类别
;

之间的相关性!

采用互信息熵
F
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$来衡量!需要最大的优化函数如式
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其中
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是候选特征子集!

2

!

2

P"

表示选择特征的个数"在这

样选择的子集中特征之间可能具有很多冗余的特征!也就是

特征之间的依赖性很强"对于两个具有强依赖性的特征!如

果去掉一个!不会对分类造成很大影响"因此!引进最小冗

余度
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将式#

"

$和式#
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$进行组合!构成定义目标函数
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使其最大化
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采用前向搜索法搜索最优特征子集!假设在当前步骤下

已选出
"F*

个特征!记为特征子集
!

"F*

!任务是从剩下的

0

:F!

"F*

2!中找到第
"

个特征
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!使
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#-$最大!相应的前

向搜索算法的实质是优化下面条件
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即可得到过程模式
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基于过程模式的贝叶斯分类

!!

贝叶斯分类模型是一种典型的基于统计方法的分类模

型)

*,

*

"贝叶斯定理是贝叶斯理论中最重要的一个公式!是贝

叶斯学习方法的理论基础!它将事件的先验概率与后验概率

巧妙地联系起来!利用先验信息和样本数据信息确定事件的

后验概率)

*!

*

"

在近红外故障检测问题中!原始光谱数据
4

经过主成分

分析所得到数据矩阵
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)
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!

O,
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*!再经过互信息熵

变量选择后获得过程模式
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为贝叶斯统计学习算法的输入"假定有
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个类
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!针对过程模式
7

!分类法将预测过程模式
7

属于最高后

验概率的类"贝叶斯决策将未知的过程模式分配给类
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对过程模式
W

进行判别!对于每个类
;
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!可转化为计算
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$"过程模式
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其中
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为似然比!
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为阈值"对于原油脱盐脱水工业过

程!结合贝叶斯判别准则!其故障检测原理可以表述为

故障检测%
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其中
;

*

为正常模式!

;

,

为故障模式"采用贝叶斯统计学习

方法进行检测!其判别规则能对过程模式的变化做出迅速灵

敏的判断!且具有无需确定故障监测的门限的优点"

!

!

结果与讨论

A)%

!

样品与仪器

所用试验样品为某化工厂提供的原油脱盐脱水工业过程

的光谱数据"采用德国
T2;L/2

公司生产的
]8ZSYg+[

型傅

里叶红外光谱仪#含
HI\.

定量分析软件包$进行数据采集!

图
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!

预处理前后光谱图
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该仪器的光谱测量范围是
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!

=---0@

F*

!最小光谱扫

描分辨率为
,0@

F*

"实验设置光谱测量波长范围为
*----

!

=A--0@

F*

!分辨率为
>0@

F*

"

A)1

!

光谱采集与数据处理

利用
*---

组光谱样本数据进行实验"为消除基线漂移

和背景干扰!分辨重叠峰!提高分辨率"对原始光谱进行一

阶导数预处理!处理后的光谱如图
*

#

D

$所示!横坐标为波

长!范围为
*---

!

,,,,6@

!纵坐标为吸光度值"然后将测

得的
*---

组样本!按照
!h,

的比例分成训练集和测试集!

分配情况如表
*

"

表
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!

样品的训练集和测试集

26;*/%

!
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*/4-+786'0'0
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60.7/474/74

样品类型 样品数 训练样本数 测试样本数

正常
A-- !-- ,--

故障
A-- !-- ,--

总计
*--- #-- =--

A)A

!

结果与对比分析

!'!'*

!

IR8

特征波长选择

将光谱仪提取的光谱特征曲线一阶导数处理后!得到光

谱数据矩阵
4

-

5

BE=

!对其进行
IR8

分析"图
,

为主成分

得分贡献率"分别以前
!

个主成分为坐标!建立样本的三维

得分图!如图
!

所示"红色为故障样品!蓝色为正常样品!

可以看出大部分故障与正常的样本各自聚为一类"由于三维

视图信息维度较小!且正常样品与早期故障样品内部基团组

成差异不明显!所以其光谱特征信息相似导致部分样品出现

重叠现象"因主成分分析仅能呈现样品的聚类趋势!未考虑

类别信息!识别出的不一定是所需要的特征!会损失有用信

息!故降维后的主成分不能充分代表光谱的主要信息"

图
1

!

主成分得分贡献率

&'

(

)1

!

C5-8/5-078';=7'-0867'--+

9

8'05'

9

6*5-,

9

-0/074

图
A

!

样品光谱前
A

主成分得分图

&'

(

)A

!

C5-8/-+73/+'847738//GY4+-846,

9

*/4

9

/5786*.676

!'!',

!

]YX

特征波长选择

]YX

方法将预处理过的光谱
#""

个特征波长作为原始

特征集
U

#""

P

0

9

*

!

9

,

!1!

9

#""

2!初始最优特征子集为空集

>!?*
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!

-

!设定选取的特征数量为
5

!根据光谱的特征波长和类别

的数据!计算
U

中各个特征波长
9

#

与类别
;

的互信息熵

F

#

9

#

'

;

$!结果如图
=

所示"

图
B

!

特征波长所在的列与类别互信息分布

&'

(

)B

!

"'478';=7'-0-+,=7=6*'0+-8,67'-0;/7@//073/

5-*=,04+-85368657/8'47'5@6>/*/0

(

73460.5*644

!!

表
,

是按最小冗余最大相关算法降维之后的前
!-

个特

征排名#即
5P!-

$"该算法步骤如下%首先!选取互信息熵

值最大的
#,-

列所在的特征波长
*",?6@

作为加入最优特

征子集
!

的第一个特征波长!即
!

*

P

0

9

#,-

2

U

#">

PU

#""

F

0

9

#,-

2

P

0

9

*

!1!

9

#*"

!

9

#,*

!1!

9

#""

2"然后遍历
U

#">

中每个

特征波长!找到满足式#

*,

$的特征
9

!使得该特征波长既保

证与类别之间的相关性充分大!又能保证与
!

中已有特征波

长的冗余度总和充分小!将得到的特征波长加入
!

*

并从

U

#">

中去除"以此类推!直到
!

中特征波长的个数达到设定

的
5

值"本文按照特征的排名!选取特征数量分别为
*

!

,

!

=

!

#

!

>

!

*-

!

*,

!

*=

!

*#

!

*>

和
,-

"

!'!'!

!

IR8+]YX

特征波长选择

IR8+]YX

算法是特征提取的两阶段方法!第一步先将

IR8

应用于原始特征波长获得简化特征子集
:P

)

O*

!

O,

!

1!

O-

*!当主成分累计贡献率
0

"AV

时!

-P=>

!故先提取

=>

个特征波长主成分"第二步将
]YX

应用于简化特征子集

:

!最大限度的减小冗余并最大化特征与类别之间的相关性!

进一步降低特征维数!得到最优的过程模式子集
`

"针对构

建好的过程模式!进一步利用贝叶斯统计学习算法进行故障

检测!用测试准确率#

1/31500;250

4

!

Z8

$作为评估标准!其

定义如下

表
1

!

最小冗余最大相关特征波长选择

26;*/1

!

2#GAH5368657/8'47'5@6>/*/0

(

7344/*/57/.;

:

,'0!8/.=0.605

:

60.,6<!8/*/>605/

特征波长

排名

特征波长

所在的列

特征波长

排名

特征波长

所在的列

* #,- *# A,A

, A>A *? !>?

! !A> *> =#>

= AA! *" A?,

A A?- ,- AA=

# !## ,* =>,

? =#A ,, #,*

> AA, ,! !#?

" #*" ,= =#=

*- A!, ,A A?*

** !A" ,# =?=

*, =>- ,? A",

*! A"* ,> =##

*= A?" ," A,-

*A =#! !- =A=

H3

&

;V

BS5

C

*--V

其中!

BS5

表示测试样本总数!

;V

表示正确决策的样本数

量"

利用光谱
#""

个特征波长!通过
IR8+]YX

算法构造过

程的模式子集!再利用贝叶斯分类器进行故障检测!表
!

是

利用
IR8

!

]YX

和
IR8+]YX

三种方法获得的不同维数的特

征子集和原始特征子集在贝叶斯统计学习算法下的准确率!

其中
(T

表示贝叶斯判别方法"从表
!

可以看出!全光谱判

别的正确率最低!仅有
A-'*AV

"因为全光谱数据中含有大

量的噪声(冗余信息(干扰信息!大大降低了正确率"利用

IR8

提取特征波长!可以看出当主成分维数在
*=

维时准确

度达到最高值
"!'**V

之后呈现稳定和下降趋势"这说明了!

选取的特征子集对原油脱盐脱水工业过程故障检测的影响之

大以及进行特征波长选择的重要性和必要性"当维数大于
*=

维时由于冗余的作用!不仅不能获得更多的运行信息!反而

会因为特征波长子集中的冗余特征项使判别准确率下降"利

用
]YX

选择特征波长!在特征波长数为
*,

维时的准确度最

高为
"!'A#V

!即最优特征子集数为
*,

"

表
A

!

贝叶斯算法判别准确率
f

26;*/A

!

"'458','0607655=865

:

-+U6

:

/4'606*

(

-8'73,f

算法
主成分数&特征波长数

* , = # > *- *, *= *# *> ,- #""

IR8+]YX "*'!! "*'" ",'*A "!'=? "!'A! "!'"* "='* "=',* "='=* "='# "=',

+

]YX >?'-* >"'!, ",',* ",'"* "!'*A "!',* "!'A# "!'A ",'># "!'*= "!',A

+

IR8 "*'*# "-'!> ",'!, ",'># "!',! "!'-! "!'-A "!'** ",'"" ",'", ",'"A

+

(T

+ + + + + + + + + + +

A-'*A

!!

图
A

是
IR8

!

]YX

和
IR8+]YX

三种方法获得的不同维

数子集的贝叶斯判别准确率"从图
A

可以看出在特征波长子

集维数较低#低于
A

维$时!

IR8

方法分类准确率高于
]YX

算法!而大于
A

维之后!随着特征项维数的增加!

]YX

方法

准确率慢慢赶上并超过
IR8

"本算法
IR8+]YX

几乎在所有

维数子集上性能都优于其他两种方法!说明该算法提取的特

"!?*

第
#

期
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征子集更有类别代表能力且冗余最小"在特征维数为
*>

维

时获得最高准确度
"='#V

"

图
D

!

贝叶斯判别准确率

&'

(

)D

!

U6

:

/4'60.'458','0607655=865

:

=

!

结
!

论

!!

针对近红外光谱!提出了一种基于互信息熵的
IR8+

]YX

算法!该方法结合了传统主成分分析的优势!并从信息

论的角度对特征波长的相关度和冗余度进行了综合考量!弥

补了无监督特征波长选择的不足"通过
IR8+]YX

获得的模

式子集由于包含了更多的过程信息!使得过程模式框架下的

贝叶斯分类具有更高的准确率!因此该方法在工业过程的故

障检测领域具有良好的应用前景"未来研究将从结构扩展和

属性加权两个方面改进贝叶斯统计学习算法!构造组合分类

器!以进一步提高故障检测的正确率"
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