偏最小二乘回归方法在高炉冶炼中的应用
摘要：本文利用依据偏最小二乘回归方法（PLS）的原理自主开发的国内第一款在Excel中实现PLS的软件——PEW（PLS+Excel+Word）对马钢2500m3高炉冶炼过程产生的诸多参数进行研究分析。结果表明：PEW软件对研究分析高炉冶炼的高相关性多因变量复杂系统是有效可行的，能预测变量、定量分析各参数的影响规律、提取主要影响因素及样本特异点分析等，为高炉的优化冶炼，操作调整提供指导。
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Application of partial least square in blast furnace iron-making in Masteel
Pengpeng  ( Ma'anshan Iron & Steel Co., Ltd. )
Abstrack:The first software inland is indendently developed by Ma'anshan HengTong  science and technology Co., Ltd.,according to principle of partial least square.It can operate PLS in Excel，PEW Soft ware for short. The software PEW was used to research and analysis operating parameters in blast furnace iron-making in Masteel 2500m3 blast furnace.These following come true.It is efficient and available for the software PEW to research and analysis the complex blast furnace iron-making system with height correlation and some dependent variable.It can predictive variable and quantilative analysis influcing law of parametrics.It also can select the major influcing factors and analysis some peculiar sample point,etc.It is useful to improve production and operating adjust in the blast furnace.
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1 前  言

高炉冶炼过程包括众多的子工序，如配料、上料、布料、鼓风、富氧、喷吹及渣铁处理等[1]，产生大量的生产参数，如指标参数、操作参数和状态参数等，构成一个非稳态、紧耦合、多时变的复杂系统。高炉实践表明：不同高炉之间，同一高炉的不同时期之间，冶炼规律是不同的，是始终变化的，没有可比性[2]。因此，高炉冶炼实践中常常想了解在当前装备技术水平、原料条件下，各种工艺参数是如何影响生产结果的，具体来说就是：众多工艺参数与高炉产量及能耗指标之间是什么关系？如何能清晰地判断哪些参数对高炉生产结果是重要因素，哪些是次要因素？哪些是正相关，哪些是负相关？变动参数的一个单位对结果影响有多大？哪些数据点是特异点需要关注或剔除？得出的这些结论可信度有多大等这类问题，是十分复杂而困难的。通过同类型高炉或高炉的历史数据来推断，是不准确的，也是行不通的。此外，传统的专业理论对冶炼参数的影响只进行了定性分析，虽也有少量的经验公式及数据来评价冶炼效果，但多是在单个参数变化时进行的分析，对时刻变化的具体高炉的复杂系统而言是远远不够，也是不准确的。广大冶金工作者为解决这些问题作了大量工作，基于传统的最小二乘回归、神经网络和主成分回归等理论而开发的数学模型对解决前述问题有一定作用，但都存在由于自变量高相关性致模型准确度不高；对所描述对象的输入输出变量之间的关系缺乏很好的解释性；主成分含意抽象，难以理解，对使用者要求高等缺点，在实际生产中应用性不高[3]。

马鞍山市嘉逸科技工贸有限责任公司在国内率先将偏最小二乘回归（PLS）植入最普及、最易用的电子表格Excel中，并以最通俗易懂的Word方式输出，开发出PEW（PLS+Excel+Word）软件，无需编程，不需要外语和统计知识，一线的管理、技术、操作人员都能在Excel表格中简单两步完成操作，实现了对多自变量多因变量的复杂数据系统的研究分析，方法科学、操作简便，处理速度快，使得轻松解析、优化企业生产过程变成可能。PEW（PLS+Excel+Word）软件在马钢2500m3高炉上应用很好的解决了上述问题，根据最近一阶段的生产数据，能迅速建立各种变量的数学模型，分析数据的相关关系，实现变量预测、提取主要影响参数、定量分析参数的影响规律及样本特异点的分析等功能，很好地指导了生产操作，取得了显著的效果。
2 PEW软件原理和技术特点
瑞典化学家伍德和阿巴诺于1983年提出的新型多元统计分析方法——偏最小二乘回归（PLS），它集多元线性回归分析、主成份分析、典型相关分析的基本功能为一体，很好地解决了普通多元回归无法解决的现实问题中普遍存在的自变量之间多重相关性和样本点容量过少的问题，被称为第二代的多元回归分析方法，其应用领域十分广泛[3]。偏最小二乘回归建模的思路是：首先，从自变量集合X中提取成分th(h=1,2,…)，各成分相互独立；然后，建立这些成分与自变量X的回归方程，其关键在于成分的提取。与主成分回归不同的是，偏最小二乘回归所提取的成分既能很好地概括自变量系统中的信息，又能最好地解释因变量，并排除系统中的噪声干扰。因而有效地解决了自变量间多重相关性情况下的回归建模问题。
PEW（PLS+Excel+Word）软件安装简单，使用方便，数据实现自动整理，结论以Word文档形式输出，一线人员无需学习统计知识都能理解，一般PLS软件都忽视了这一点。另外，增加与普通最小二乘的详细比较，能体现PLS巨大优越性。还提供丰富的图形、表格、文档，给专业人士提供丰富信息。不仅便于理解，也便于打造高质量的论文和报告。

PEW（PLS+Excel+Word）软件只需要标记、确定两步就完成操作，象使用傻瓜相机一样使用先进工具。省去学习、培训、交流的麻烦和费用 ，是工艺技术人员和生产操作人员的好帮手。在中控室配备的话，大批核心操作岗位人员都能长期受益，在拥有专业知识，工作经验的基础上更拥有定性、定量的先进分析手段。由于一线操作人员对数据有很好的甄别能力，得出的模型更准确可靠，在可调整的权限范围内从数据统计这一薄弱环节最大限度挖掘生产潜力，提升技术经济指标，产生无法估量的经济效益。
下文利用PEW软件在马钢2500m3高炉上的应用实例来详细介绍PEW软件的数据建模和数学模型的应用。
3 高炉冶炼的数据建模
3.1 数据采集
本文所利用的数据是马钢2#2500m3高炉的2011年1~5月的日均生产数据，包括指标参数、操作参数和状态参数计60个参数，其中指标参数高炉产量、焦比和煤比作为因变量Y，其余57参数作为自变量X，见表1，样本数据容量150×60。
表1  模型中采用的高炉冶炼参数及编号
	燃料比
	风量
	氧量
	风温
	风压
	湿度
	焦碳冶强
	综合冶强
	大焦负荷
	全焦负荷
	熟料率
	富氧率

	x1
	x2
	x3
	x4
	x5
	x6
	x7
	x8
	x9
	x10
	x11
	x12

	顶压
	全压差
	透气性
	料线
	顶温
	V实
	E
	Tf
	利用率
	炉腹煤气量
	CCT
	边缘平均

	x13
	x14
	x15
	x16
	x17
	x18
	x19
	x20
	x21
	x22
	x23
	x24

	边缘流指数
	中心流指数
	烧结配比
	烧Tfe
	烧FeO
	烧R2
	入炉Tfe
	球团比
	生矿比
	M40
	M10
	Ac

	x25
	x26
	x27
	x28
	x29
	x30
	x31
	x32
	x33
	x34
	x35
	x36

	S
	[Si]
	[S]
	PT
	硅偏差
	渣AL2O3
	渣R2
	渣R3
	吨铁矿粉
	吨烧返粉
	吨焦焦粉
	吨焦返粉

	x37
	x38
	x39
	x40
	x41
	x42
	x43
	x44
	x45
	x46
	x47
	x48

	吨焦焦丁
	炉尘量
	炉喉平均
	炉身平均
	炉腰平均
	炉腹平均
	炉芯
	封罩AV
	封罩极差
	产量
	焦比
	煤比

	x49
	x50
	x51
	x52
	x53
	x54
	x55
	x56
	x57
	Y1
	Y2
	Y3


3.2 数据分析
PEW软件计算变量间的相关系数来表征变量间的相关关系。从高炉冶炼参数之间的相关关系可以看出，自变量间相关系数最大的为0.99（大焦负荷与全焦负荷），因变量间相关系数最大的为0.77（产量和焦比），因变量与自变量间相关系数最大的为0.95（产量和综合冶强），软件定义相关系数在0.5≤∣r∣<0.8范围内是显著线性相关变量，该种多达132对，在0.8≤∣r∣≤1.0范围内的高度线性相关变量有34对，这说明高炉冶炼参数间存在高度相关性。高度相关变量将使普通最小二乘回归模型失准，传统的处理方法是剔除高相关性的变量，保留一个变量进行处理，处理结果的代表性就差了，而且这些参数都是高炉生产实践中时刻关注的重点参数，是不能轻易地不予考虑地，在这方面偏最小二乘回归将显示出其优越性。此外，因变量（焦比、产量、煤比）显著相关，采用多因变量PLS2偏最小二乘回归建模，比一般的单因变量PLS1偏最小二乘回归建模整体性更好，更能客观准确反映高炉内在规律。
3.3数学模型
限于篇幅本文仅就高炉产量与各种参数之间的偏最小二乘回归模型进行研究分析。

偏最小二乘法将多元校正的目标直接定位在预测上, 所以确定提取主成份数量的原则就是使预测误差平方和PRESS最小。下图是提取不同主成分的预测误差平方和的比较。本案据此确定提取5个主成份。
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图1  数学模型提取主成分的依据
在偏最小二乘回归计算过程中，所提取的自变量成分th（本案中h=1~5），一方面尽可能多地代表X中的变异信息，另一方面又尽可能与Y相关联，解释Y中的信息。从表2可以看出，t1的解释能力最强，对产量的解释能力达84.0%，对变量Y的解释能力达61.8%，主成份t1—t5对自变量X和因变量Y的解释能力分别为：59.24%，91.34%，对产量的解释能力达94.5%。
表2  提取的主成份对变量的累计解释能力

	累计Rd
	t1
	t2
	t3
	t4
	t5

	产量y
	0.839954954
	0.898360057
	0.930107479
	0.93578359
	0.944505716

	焦比y
	0.678934533
	0.793732163
	0.866969278
	0.876414052
	0.912500221

	煤比y
	0.335771416
	0.749051859
	0.753353054
	0.876622616
	0.883225544

	X
	0.220831127
	0.372106195
	0.467310244
	0.519138773
	0.592448794

	Y
	0.618220301
	0.813714693
	0.85014327
	0.896273419
	0.913410494


判断自变量集合X与因变量集合Y之间是否存在较强的相关关系是检验是否可以建立Y对X的线性回归的基本条件，从变量t1与u1的关系图中可观察到t1与u1之间存在明显线性关系，自变量与因变量相关系数为-0.9113，则说明X与Y有显著的相关关系，这时采用偏最小二乘回归方法建立Y对X的线性模型是很合理的。
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图2  变量t1与u1的关系图

经过PEW软件的处理，马钢2#2500m3高炉的产量偏最小二乘线性回归数学模型如下。
产量y=2658.0973-2.2231x1+0.1237x2+0.0162x3+1.0357x4+1.0062x5-8.8906x6 +524.6389 x7+579.9119x8+123.0963x9+161.7334x10-6.8253x11+26.7399x12+0.4964x13+4.1959x14+ 23.0226x15-384.8724x16-1.0850x17+2.4387x18+2.9431x19+0.6014x20+1.6427x21+0.0960x22-0.0065x23-0.6527x24+42.7308x25+8.2989x26-337.4959x27-17.8725x28+31.9781x29-20.1092x30-17.4787x31+300.4226x32+0.0133x33-0.2667x34-15.2667x35-15.2667x36+8.7351x37-304.1420x38-207.9119x39+0.1183x40-54.6338x41-14.4505x42-369.5655x43-342.0821x44-0.8884x45-0.3748x46-0.9032x47+0.4109x48+0.9021x49-5.5176x50+0.4840x51+0.1704x52+0.5038x53+2.3423x54-0.3015x55+0.0230x56-0.2139x57。
4 数学模型的应用
4.1 预测

偏最小二乘线性回归数学模型的一大功能是变量的预测。在高炉冶炼中已知操作参数和大部分的状态参数后可以很好地预测出产量、消耗等生产指标，这对生产组织和高炉操作具有指导作用。
表3  数学模型的偏最小二乘回归拟合预测与去一预测的误差
	变量预测
	拟合预测
	去一预测

	
	绝对误差
	相对误差（%）
	绝对误差
	相对误差（%）

	产量（t/d）
	108.03 
	2.03
	136.56 
	2.91

	焦比（kg/t）
	7.44 
	1.97
	10.22 
	2.63

	煤比（kg/t）
	4.81 
	4.01
	6.46 
	5.64


偏最小二乘回归数学模型的拟合预测是指运用模型对样本点进行回归运算的预测结果，去一预测指去掉某一样本点后进行建模，运用该数学模型对该样本点进行回归运算得到的预测结果，很明显后者就是偏最小二乘回归数学模型对新样本点的预测功能。表3是本案中数学模型对150个样本点的预测平均误差表，很明显该误差水平完全能满足生产实践中应用要求。案中若去掉6个炉况失常的特异点再进行预测，预测准确率将更高。

4.2 提取最主要的影响参数

偏最小二乘线性回归数学模型的第二功能是分析因变量的主要影响因素。案中用变量投影重要性指标VIPj值，用来测度每一个自变量在系统分析中的作用，即表征xj在解释Y时作用的重要性。定义VIPj值≥1.0说明该xj参数是重要影响参数。图3是软件提取的影响高炉产量、焦比和煤比的24个重要参数。
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图3  高炉产量、焦比和煤比的重要影响因素VIP值直方图

在PEW软件中，对于多因变量的数学模型，运用VIPj指标提取的重要影响参数是对应于整个因变量集合的公共因素，有可能遗漏具体因变量的重要影响参数，为了克服这一缺点，软件中还设计了运用Bootstrap方法对参数的影响显著性进行检验。如本案中影响产量的重要因素剔除了VIP值法提取的燃料比X1等4个因素，而增加了富氧率、十字测温边缘温度及原燃料质量等10个参数，计30个重要因素。这些参数按其重要程度排序如下：

全焦负荷x10>大焦负荷x9>风温x4>综合冶强x8>风量x2>炉腹煤气量x22 >全压差x14>焦碳冶强x7>烧结配比x27>球团比x32 >Ex19>湿度x6>透气性x15>氧量x3>[Si]x38>吨铁矿粉x45>V实x18>Tfx20>吨焦焦丁x49 >富氧率x12>炉身平均x52>炉芯x55>中心流指数x26 >料线x16 >熟料率x11 >吨焦返粉x48>炉尘量x50 >边缘平均x24 >Acx36>M10x35。

分析可知：焦炭负荷、风温及风量等基本操作参数和原、燃料质量参数对产量的影响很重要是很符合冶炼实际的；全压差一定程度上体现了高炉的顺行状况及冶炼强度，因此对产量的影响也较大；炉体状态参数中要重点关注炉身温度和炉芯温度。此外，炉料结构的烧结配比和球团配比对产量的影响权重这么大，揭示了一个现象：在目前条件下，该高炉高产时由于烧结产能跟不上需要，被迫大幅提高烧结矿碱度，相应地入炉料中球团比增加很多（10%±），而入炉Tfe变化不大（1.2%±），为烧结生产指明了改进的方向：使用优质原料，改善生产水平，提高烧结产能，降低碱度，提高烧结矿品位。

4.3 分析参数的影响规律

根据因变量的偏最小二乘数学模型可以定量分析各个参数的变化对因变量的影响。
表4是高炉部分常见冶炼参数的变化对高炉产量的影响规律。从表可以看出，负荷、风温及氧量等参数的变化对产量的影响和操作规程上的经验数据是相吻合的，更重要的是揭示了一些原来只能进行定性分析的参数现在可以定量分析其影响规律。如：炉体状态参数、原燃料质量参数等。如炉顶温度上升10℃，减产11t/d，吨铁矿粉增加5kg/t，减产5t/d等。
表4  高炉常见冶炼参数对产量的影响规律
	自变量
	单位变动量
	产量y
	自变量
	单位变动量
	产量y
	自变量
	单位变动量
	产量y

	全焦负荷x10
	0.05
	8.09 
	Tf
x20
	10
	6.01 
	Ac
x36
	0.1
	-1.53 

	风温
x4
	20
	20.71 
	利用率
x21
	0.1
	0.16 
	M10
x35
	0.5
	-7.63 

	综合冶强x8
	0.1
	57.99 
	氧量
x3
	1000
	16.18 
	边缘平均
x24
	10
	-6.53 

	风量
x2
	100
	12.37 
	烧结配比x27
	1
	-337.50 
	顶温
x17
	10
	-10.85 

	炉腹煤气量x22
	100
	9.60 
	球团比
x32
	1
	300.42 
	炉身平均
x52
	5
	0.85 

	全压差
x14
	5
	20.98 
	烧R2
x30
	0.1
	-2.01 
	炉芯
x55
	5
	-1.51 

	顶压
x13
	5
	2.48 
	吨铁矿粉x45
	5
	-4.44 
	[Si]
x38
	0.01
	-3.04 

	E
x19
	5
	14.72 
	吨焦焦粉x47
	5
	-4.52 
	PT
x40
	10
	1.18 

	湿度
x6
	0.2
	-1.78 
	炉尘量
x50
	5
	-27.59 
	渣R2
x43
	0.1
	-36.96 

	透气性
x15
	0.5
	11.51 
	吨烧返粉x46
	5
	-1.87 
	渣AL2O3
x42
	0.1
	-1.45 


明了各种冶炼参数的量化影响规律后，在生产实践中对操作变量的调整就有了明确的依据，能更好地指导生产操作。
4 .4 T2椭圆图与特异点的发现

偏最小二乘回归的辅助分析中能识别特异点等噪声信息，是非常有用的性质，这是普通最小二乘回归不具备的。软件计算样本点i对主成分tm的累计贡献率Ti2，样本点对成分的累计贡献率过大，大于临界值的点就是特异点。还能通过制作T2椭圆图用于观察样本点的分布情况和相似性结构，可以发现那些取值远离样本点集合平均水平的特异点，T2椭圆图椭圆外的点即是特异点。特异点如果是数据本身的结构以及统计错误造成的，通常情况下去掉特异点，会使得数据分析的准确性有很大改善。另外，特异点也可能是技术的飞跃，最佳参数的匹配所致，这种情况下的特异点提供了很有价值的信息，需要认真分析。

[image: image4]
图4  样本点T2椭圆图
图4是软件运行后得到一张T2椭圆图与特异点的发现直观图，样本数据存在着8个特异点。分析特异点的情况可以看出，大部分点是炉况失常的点，2011年5月末有两点数据特异是由于中旬时高炉工艺需要作了较大调整，风口面积增大很多，风量由4400m3/min增加到4900m3/min，而指标改善不大，这说明高炉炉况还没有调整到位，还大有潜力，仔细研究该两点的数据，对后续的高炉调整有指导作用。
总之，由于PEW（PLS+Excel+Word）软件是解决复杂系统，提高生产力的方便有力工具，全面部署本软件可以在最短时间，以最低的成本全面快速有效提升管理、技术、操作三个层面群体，特别是为企业直接创造利润的操作群体，分析解决复杂问题的能力，打开错综复杂，影响因素交叉重叠的生产过程黑箱，找到一个物理意义清晰明确，简单有效的数学模型，指导操作调整，指引改造升级。同时使企业主要工序控制点整体受控、优化，使得过去只有极少数高层次人材才能应用的先进技术遍地开花，最大限度挖掘潜力，为企业创造价值，推动技术经济指标不断上新台阶，效益、利润最大化。

5 结论

1） 利用偏最小二乘回归原理，根据马钢2#2500m3高炉的生产数据建立了冶炼模型，从产量、焦比、煤比的预测，主要因素的提取，参数的影响规律，特异点的发现等几个方面进行了论述，准确地找到了高炉工艺参数之间的复杂关系，对于指导操作调整和改造升级起到了很好的作用。
2） 偏最小二乘回归（PLS）是先进可靠的数据分析工具，非常适合于解析多因变量多自变量的复杂的生产过程。
3）  PEW（PLS+Excel+Word）软件依据偏最小二乘回归原理，以Excel为开发平台，以Word为输出结果，易用、易懂，处理参数多，处理数据量大，处理速度快，结论可靠，特别适用于生产一线操作、技术、管理人员分析复杂过程，解决实际问题。
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