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摘要!提出了采用人工神经网络方法来重点预测多元混合气体的爆炸上限"并将其与偏最小二乘线性回归'b%/049%52%-方

法相比较# 仿真结果表明"Vdff的预测结果远好于db]g以及b%/049%52%-计算出的结果"由此表明 Vdff对混合可燃气体的

爆炸上限具有更好的预测和泛化能力#
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9:.+4,1+! @1%90+, +L&43E J̀-+J4G492+.%Vd& 4-92L23245.%7-45.%9a+-E L+-J-%,2392.G90%7JJ%-L54114&2529:521298

+LL7%512M97-%828J-+J+8%,'<0%82175492+. -%875980+a8904990%4K%-4G%-%5492K%%--+-+LVdff285%88904. 9049+L

d4-9245b%489̀]_74-%8g%G-%882+. *%90+,%db]g& 4., 90%-%875934537549%, &:b%/049%52%-'6987GG%898904990281%90+,

048&%99%-J-%,2392+. 4., G%.%-452I492+. 4&2529:L+-90%7JJ%-L54114&2529:521298+L90%L7%512M97-%8'

;$5 <'4-.! 84L%9:%.G2.%%-2.G$ 7JJ%-L54114&2529:521298$ L7%512M97-%8$ &43E J̀-+J4G492+. .%7-45.%9a+-E

%Vdff&$ J4-92455%489̀8_74-%8-%G-%882+.

?收稿日期!#()> A(O A#(

?基金项目!国家自然科学基金项目%")#(!(O#"")#(!)!!&$江苏省六大人才高峰项目%HcFFA(B#&

?作者简介!薛霏霏%)NN( A&"男"硕士生$李丽娟%)NO" A&"女"副教授"研究方向为工业过程先进控制"通讯联系人"5D52P.D9%30'%,7'3.#

??爆炸极限是使可燃气体在安全范围内得到有效

利用的重要参数# 但可燃气体的爆炸极限与其组成

成分'压力'温度等因素关系复杂"难以得到准确的

数据+),

# 不少学者对可燃气体爆炸极限进行了研

究"并提出了一些方法"如科瓦德爆炸三角形法'最

小助燃氧浓度法'里查特理公式法+#,

# 近年来李国

梁等提出通过最小二乘法建立绝热火焰温度与混合

气爆炸下限间的预测模型+!,

$郭艳丽+B,提出采用

<4:5+-多项式拟合出混合气爆炸极限随组分配比变

化的经验公式# 这些方法虽有所改进"但在预测精

度以及可燃气体数量上仍有局限# 本文中提出了采

用具有高度非线性预测能力的 Vd神经网络方法建

立模型对爆炸上限进行预测#

=>实验研究

选用 )# b的球形玻璃容器做爆炸实验"实验前

容器内温度恒定在 !>j"容器内压力为 (R) *d4#

实验选用了 N 种可燃气体配置混合气体"具体组分

从表 ) 可知# 共采集了 ;" 组不同实验的数据#

对实验数据进行了数据分析"其相关系数如表

) 所示"从表 ) 可以看出"除一氧化碳含量与爆炸上

限间存在较高线性关系外"其他组分与爆炸上限间

是一种非线性关系"相关程度较低#

表 =>可燃气体体积浓度与爆炸上限间的相关系数

混合气体组分 甲烷 丙烷 乙烯 丙烯 乙醚

相关系数 (R## (RBN (R)" (R>( (R(;

混合气体组分 酯 二氟乙烷 氨气 一氧化碳

相关系数 (R#O (R#N (R#> (R;;

?>爆炸上限的SJ神经网络预测模型

本文中采用的Vd神经网络结构!输入层采用 N

个神经元"分别对应 N 种可燃气体的体积浓度"爆炸

上限作为输出层"隐含层选用具有 )# 个隐层神经元

的网络结构+>,

# 将实验采集到的 ;" 组样本分成 #

部分"选用前 >N 组样本作为训练数据"后 #O 组样本

作为测试数据"用以验证网络的准确性#

利用*4954&软件建立 Vd神经网络"并对其权

重进行优化+",

# 图 ) 为训练数据所得结果"图 # 为

测试数据所得结果#

从图 ) 中可以看出"这些离散点能够比较好地

分布在对角线附近"即训练数据中的预测值与实测

值间的吻合度较好"精度较高# 图 # 为测试数据预

测值与实测值的对比"可以看出"对新的输入网络预

测能力较高"即网络具有较好的泛化能力#
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)/离散点$#/理想吻合线$!/拟合吻合线

图 )?训练数据效果图

)/预测值$#/实际值

图 #?测试数据爆炸上限对比图

为了体现所建非线性模型的优越性"本文中还

提出了偏最小二乘法对数据进行线性处理+O,

# 所

选训练数据以及测试数据与 Vd神经网络方法

相同#

爆炸上限的偏最小二乘法回归系数如表 # 所

示"图 ! 为db]g预测值与实测值的比较图"图 B 为

Vdff与db]g预测值绝对误差的比较图# 从两图

中可以明显看出"相对于 Vdff而言"db]g的预测

效果较差"而Vdff的预测精度良好"准确度明显高

于db]g#

表 ?>偏最小二乘回归系数

成分 甲烷 丙烷 乙烯 丙烯 乙醚

系数 A!R;( A)!R>O ;R"N ANR"B )R;N

成分 酯 二氟乙烷 氨气 一氧化碳 常数项

系数 >RB) A#R(N ORNN )OR#) );R>)

)/预测值$#/测量值

图 !?db]g预测值与实测值的比较

)/Vdff误差值$#/db]g误差值

图 B?Vdff与db]g绝对误差的比较

表 ! 给出了 Vd神经网络'偏最小二乘回归'b%

3049%52%-公式 ! 种预测模型结果的汇总#

表 @>SJXX"[$12,+$&3$4公式与J[DH模型预

测结果汇总

预测模型

训练集 测试集

相关

系数

最大

绝对

误差

最小

绝对

误差

平均

绝对

误差

相关

系数

最大

绝对

误差

最小

绝对

误差

平均

绝对

误差

Vdff (RNN #RO) (R(O )R(# (RN; !R>( (R)( )RO>

db]g (RN" OR;# (R(; )RN; (RN! ;RO( (R)# #RB)

b%3049%52%- (RN; ;RB# (R)> )R>O (RNO NR"N (R(; #R)!

从表 ! 看出"b%3049%52%-公式法与 db]g相比

较"虽然平均绝对误差相对小些"但最大绝对误差较

大"这恰好验证了它的局限性# Vdff的最小绝对

误差以及最大绝对误差都比另 # 种方法相对应的值

要小"Vdff的相关系数也最高"而且 Vdff的平均

绝对误差比它们小很多"由此说明无论从训练集还

是测试集"Vdff预测出的爆炸上限更为精确"所建

非线性模型的泛化能力更好#

@>结论

通过实验以及数据分析为实际工业生产中对可

燃气体的安全使用提供了参考依据"并得出了以下

结论#

%)&多元混合气中可燃气体体积浓度与爆炸上

限间存在非线性关系"建立Vdff预测模型比db]g

模型更为合理#

%#&确立模型后"给定各组分可燃气体体积浓

度就可以较为精确地预测出该混合气体的爆炸

上限#

%!&Vdff模型克服了 b%3049%52%-等一些算法

对非烷烃碳氢化合物不适用的局限性"并且提高了

预测精度#
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主要原因是返混的影响"预分离塔的非清晰分割大

大降低了返混"同时"由于可以适当调节中间组分在

塔顶和塔底的分配"使进料组成更为接近某一塔板

上的组成# 有研究表明"这两大特点使之与传统精

馏序列相比节约能耗可达 !(Q

+!,

#

=>原料的预处理

本研究以来自甘油发酵生产 )"!A丙二醇的发

酵液为原料"对已加热灭菌的发酵液进行预处理#

得到的原料液组成如表 ) 所示#

表 =>原料组成

组分名称 分子式 质量分数CQ 沸点Cj

乙酸 /

#

\

B

W

#

(R#O ))ORN(

#"!A丁二醇 /

B

\

)(

W

#

#R#O );(RO(

)"#A丙二醇 /

!

\

;

W

#

(R)O );BRNN

丙二醇二乙酸酯 /

O

\

)#

W

B

(R!> );!R(B

丙酸 /

!

\

"

W

#

)R!" )B)R)O

)"!A二甲氧基A#A丙醇 /

>

\

)#

W

!

NR!# )"NR(>

)"!A丙二醇 /

!

\

;

W

#

O!R!> #)BRB(

!A甲氧基A)"#A丙二醇 /

B

\

)(

W

!

(R)> #); X##(

#"B"BA三甲基己烷 /

N

\

#(

(R() )!(R""

丁酸丁酯 /

;

\

)"

W

#

(R> )">R((

十二酸 /

)#

\

#B

W

#

(R() #N;RO(

辛酸正丁酯 /)

#

\

#B

W

#

(R() #!NR;!

甘油 /

!

\

;

W

!

)#R#! #;OR;>

据文献+B,报道"适合热偶精馏的进料组成一

般应满足中间组分含量最多"轻组分和重组分含量

较少且相当的情况"尤其当中间组分的分离要求较

高时热偶精馏的节能优势可以更充分地体现出来#

分析该进料组成可知")"!A丙二醇为中间组分"质量

分数为 O!R!>Q"要求其质量分数达到 NNR>Q以上"

同时轻组分'中间组分'重组分的质量比约为 )l"l)"

理论上应比较适合采用热偶精馏进行分离提纯#

?>简捷计算与优化

Hk/与传统精馏序列相比"在节能和减少设备

投资方面具有很大的优越性"然而由于主塔和预分

塔互连物流的复杂性"传质和传热更加复杂"增加了

其设计与操作难度# 采用 /4-5&%-G等提出的同

d%95:7E塔等效的三塔模型+>,

"结合适当的设计规

定"从而减小系统的自由度"其结果可以作为严格计

算的初值#

三塔等效模型如图 ) 所示"其中塔 ) 相当于

Hk/的预分离塔"塔 # 精馏段和塔 ! 提馏段相当于

Hk/的塔顶和塔底部分"塔 # 提馏段和塔 ! 精馏段

相当于Hk/的间壁部分# 塔 # 的塔釜出料和塔 !

的塔顶出料相当于 Hk/的侧线出料"在塔 ) 上添

加部分冷凝器和再沸器"互连流股对应关系如图 )

所示#

图 )?三塔等效模型示意图

本研究所用进料为低压下极性非电解质物系"

故采用 fg<b物性方法"简捷计算采用 @8J%. d578

中的H]<k^模块"使用$%.8E%改善后的k2..方程

估算最小理论板数$通过 .̂,%-a++, 方程计算最小

回流比"并采用 U255254., 关联曲线来确定实际回流

比与实际所需理论板数的关系+",

# 通过调试使之

满足以下约束条件!塔 ) 的理论板数等于塔 # 提馏

段与塔 ! 精馏段的理论板数之和$塔 # 提馏段的气

相流率等于塔 ! 精馏段的气相流率$V# 出料与 H!

出料中的中间组分dHW含量相同$dHW的回收率满

足要求# 简捷计算结果如表 # 所示

"""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""
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