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摘　要　基于DRNN 网络结构与动态BP 网络的加速算法,研究磷酸羟胺法 (H PO 法)己内酰胺生产过

程中磷酸羟胺液的离子浓度与 pH 值的在线预估,为进一步探索羟胺反应器的优化操作打下了基础。
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Abstract　Based on the structu re of DRNN and dynam ic BP accelerat ion algo rithm , the on- line p rees2
t im ate of ion ic concen tra t ions and pH value in hyam pho sphate so lu tion is studied in H PO cap ro lactam

p roduction. T hese lay a foundation to fu rther op tim ize the hyam reacto r operat ion.
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1　引　　言

　　磷酸羟胺的制备是己内酰胺生产的重要环节。

它是由磷酸缓冲液经H 2 或含氢的循环气催化还原

生成。反应是在活性碳为载体的 P töPd 催化剂作用

下,在反应温度 60℃,压力 2 650kPa 及不断搅拌的

情况下进行的。

影响羟胺反应的主要因素[1 ]有催化剂的活性、

羟胺反应器压力、温度、循环尾气流量以及磷酸缓冲

液中的各离子浓度。在现场,羟胺反应器压力与温度

等都有专门的控制回路使其保持稳定,而催化剂可

通过添加活性剂及使H 2 净化与干燥等一系列方

法,使之在较长时间内保持较高活性。反应生成物磷

酸羟胺中的离子浓度与 pH 值则部分反映了整个

羟胺反应器的反应情况,也直接影响到环己酮肟的
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质量、产量与原料消耗。由此可见,羟胺反应器是一

个十分复杂的M IM O 系统。通过常规方法或遵循现

代控制理论的途径去寻求较佳的选择性与羟胺效

率,特别是根据羟胺反应器的众多输入去在线预估

磷酸羟胺的离子浓度与 pH 值,是十分困难的。

本文利用神经网络等智能处理方法,根据生产

过程所检测或在线分析得到的与磷酸羟胺离子浓度

和 pH 值有密切关系的各种参数作为输入,建立该

复杂化工系统的神经网络模型,并在线预估磷酸羟

胺离子浓度与 pH 值,以保证磷酸羟胺的质量与应

有负荷,从而达到己内酰胺稳产高质、降低原料与消

耗之目的。该方法也可作为己内酰胺生产专家系统

知识获取的手段,是进一步优化操作,构成己内酰胺

智能控制系统的重要工具。
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2　对角递归神经网络及其学习算法

　　对角递归神经网络[2 ]是 E lm an 网的一种简化

形式。由于隐层的每一个神经元仅接受自己输出的

反馈,而与其它神经元无反馈连接,因此它比完全递

归的 E lm an 网简单得多,但与传统的静态多层前馈

网络相比, 仍能实现动态映射, 并具有动态记忆能

力。

对角递归神经网络结构如图 1所示。图中, X =

[X 1 X 2 ⋯ X n ]T 为输入向量, Y = [Y 1 Y 2 ⋯

Y m ]T 为复杂化工对象的输出向量。

图 1　对角递归神经网络结构及学习算法

设具有n个输入节点的DRNN ,其第 i个输入为

I 1
i (k ) = x i (k ) ,其中 i = 1, 2,⋯, n。隐层第 j 个递归

神经元节点的输入和为

I 2
j (k ) = Αjh i (k - 1) + ∑

n

i= 1
Ξ1

ij I
1
i (k ) + Ηj (1)

其中, j = 1, 2,⋯, p , Ξ1
ij 为输入层第 i个节点与隐层

第 j 个节点之间的权重, Ηj 为隐层第 j 个节点的阈

值, Αj为隐层该节点前一步输出 h j (k - 1) 的自反馈

系数。为简化计算,此处暂设为常数。

隐层是以典型的 Sigmo id 函数作为激励函数,

即

h j (k ) = f [ I 2
j (k ) ] =

1
1 + exp [ I 2

j ]
(2)

而网络输出层的第 1个输出值为

yδ1 (k ) = ∑
p

j= 1

Ξ2
j1h j (k ) + Χ (3)

　　应用改进的BP 算法[3, 4 ] ,网络按梯度下降法修

改权值,以使目标函数

J 1 =
1
2

[y 1 (k ) - yδ1 (k ) ]2 (4)

最小。其中 y 1 (k ) 为第 1个实际输出值。由此可推得

权重与阀值的学习律

∃Ξ1
ij (k ) = - Γ 5J 1

5Ξi
ij

+ Θ∃Ξ1
ij (k - 1) (5)

∃Ξ2
j 1 (k ) = - Γ 5J 1

5Ξ2
j 1

+ Θ∃Ξ2
j 1 (k - 1) (6)

∃Ηj (k ) = - Γ 5J 1

5Ηj
+ Θ∃Ηj (k - 1) (7)

∃Χ(k ) = - Γ 5J 1

5Χ + Θ∃Χ(k - 1) (8)

其中 Γ与 Θ分别为学习因子与阻尼因子。一般说,当

Γ增大时,易产生振荡;当 Γ减得太小时,收敛速度过

慢。学习因子太小的弊端可由学习因子自适应算法

加以改善[5, 6 ]。其基本思想是:当 Ξij 远离学习要达到

的目标点时, Γ取较大值; 当其逼近目标点 (E → 0)

时, Γ取较小值。具体算法为

Γ(k + 1) = Γ(k ) E (k - 1)
E (k )

(9)

其中 E 为全局输出平均误差。

引入Θ是为了避免Γ过大而引起振荡,当误差值

下降时,取 Θ> 1; 反之,若误差值不变或上升,则取

0 < Θ< 1。这样,利用 Θ的自激作用,使调整过程在

好的趋势下快速到达最佳点。

本过程中采取这种学习因子自适应算法及动态

处理方式,加速了BP 算法的收敛速度,取得了较为

明显的效果,迭代次数由 1 000次左右降至 500次以

下。

3　磷酸羟胺离子浓度与
pH 值的在线预估

　　现用以上神经网络模型与相应的学习算法,寻

求磷酸羟胺离子浓度与 pH 值的在线预估值。为寻

求与磷酸羟胺离子浓度与 pH 值相关性较大的输入

变量,可采用逐步回归分析法确定相关量[7 ]。本文根

据现场专家提供的经验,初步确定以下 13个量作为

该复杂化工对象的输入。它们分别是:

X 1—磷酸缓冲母液中H + 浓度 (mmo lög)

X 2—磷酸缓冲母液中N H 3OH + 浓度 (mmo lög)

X 3—磷酸缓冲母液中H 2PO -
4 浓度 (mmo lög)

X 4—磷酸缓冲母液中N H +
4 浓度 (mmo lög)

X 5—磷酸缓冲母液中NO -
3 浓度 (mmo lög)

X 6—磷酸缓冲母液中游离H + 浓度 (mmo lög)

X 7—循环气H 2 含量 (由在线分析仪测取) (% )

X 8— I. P. L 进料量 (磷酸缓冲母液流量 )

(m 3öh)
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图 2　Y2仿真结果

—— 测量值　　 预测值

图 3　Y10仿真结果

—— 测量值　　 预测值

　　X 9—羟胺反应器压力 (kPa)

X 10—羟胺反应器温度 (℃)

X 11—循环气流量 (kNm 3öh)

X 12—羟胺反应器压降 (kPa)

X 13—高位槽液位 (◊ )

对象输出为:

Y 2—磷酸羟胺中N H 3O H + 浓度 (mmo lög)

Y 10—磷酸羟胺中 pH 值

利用现场大量的实测数据并经归一化处理, 对

网络拓朴结构为 13—28—2的神经网络进行离线学
表 1　归一化后的 Y2值

测 量 值 预 测 值 测 量 值 预 测 值

0. 961 905 0. 976 450 0. 971 429 0. 978 224

1. 000 000 0. 977 261 0. 976 191 0. 978 545

0. 957 143 0. 977 387 0. 980 952 0. 978 502

0. 985 714 0. 977 399 0. 933 333 0. 958 427

0. 971 429 0. 977 438 0. 980 952 0. 978 445

0. 928 572 0. 937 406 0. 933 333 0. 946 400

0. 980 952 0. 977 400 0. 947 619 0. 948 185

0. 985 711 0. 977 243 0. 947 619 0. 958 693

0. 976 191 0. 977 276 0. 923 810 0. 938 826

0. 947 619 0. 967 382 0. 933 333 0. 949 192

0. 942 857 0. 977 272 0. 952 381 0. 978 632

0. 947 619 0. 957 559 0. 947 619 0. 948 535

0. 933 333 0. 928 312 0. 933 333 0. 938 682

0. 928 572 0. 938 164

习训练 (选代次数为 500 次) , 从而得到该复杂对象

的神经网络模型,再利用该模型对 Y 2与 Y 10的 27批

样本进行测试。测试结果见表 1,表 2与图 2,图 3。可

见,结果是令人满意的。
表 2　归一化后的 Y10 值

测 量 值 预 测 值 测 量 值 预 测 值

0. 978 495 0. 978 350 0. 989 247 0. 976 386

0. 978 495 0. 976 933 0. 913 979 0. 927 624

1. 000 000 0. 976 945 0. 978 495 0. 977 331

0. 989 247 0. 976 933 0. 978 495 0. 976 722

0. 956 989 0. 966 911 0. 978 495 0. 976 862

0. 967 742 0. 976 797 0. 913 979 0. 923 416

0. 956 989 0. 946 787 0. 946 237 0. 936 516

0. 946 237 0. 966 293 0. 924 731 0. 937 591

0. 924 731 0. 936 445 0. 913 979 0. 927 369

0. 913 979 0. 926 496 0. 946 237 0. 957 858

0. 924 731 0. 936 114 0. 903 226 0. 927 537

0. 935 484 0. 939 190 0. 967 742 0. 977 265

0. 989 247 0. 979 416 0. 935 484 0. 947 433

1. 000 000 0. 976 563

　　Γ初值: 0. 02; Θ初值: 0. 35; 误差限: 0. 001。

4　网络模型的在线滚动修正

　　实践证明,上述神经网络模型长期在线运行所

得的磷酸羟胺离子浓度与 pH 值的在线估计值, 并

不能始终令人满意。因为该过程是一个十分复杂的
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化工过程, 操作条件变化大, 催化剂活性也有变化,

故需对网络模型进行适时的滚动修正。

其方法有两种:

1) 人工介入调整模型:根据对 Y 2与 Y 10在线预

估的误差情况,人为使计算机停止对 Y 2 和 Y 10 的在

线估计,转入对该网络模型的重新学习训练,从而获

得符合新的操作条件与触媒活性的网络模型, 并用

以在线估计 Y 2 与 Y 10。

2) 自动调整网络模型:根据对 Y 2与 Y 10的在线

估计误差情况或依据现场经验定时地自动切入, 并

对网络重新学习训练。采用这种在线滚动修正的方

法,可适应工况的变化,从而使 Y 2和 Y 10的在线估计

能够始终令人满意。

5　结　　语

　　采用上述神经网络智能处理方法对复杂M I2
M O 化工系统进行参数的预估与优化,是一项很有

意义的工作。目前,基于这种算法的软件包已集成于

工厂的生产工艺优化系统,并作为操作人员的开环

指导。本文的工作只是初步的,一些改进算法也正在

探讨之中,如“自适应 E lm an 网的状态预估与优化”

方法已开发出来。根据该算法对系统训练的经验,现

做以下几点说明:

1) 对训练学习的样本数据,其分布要合理,应

选所有相关性较大的参数作为网络学习的输入参

数。这一工作需与现场工作师密切配合,是在线估计

成功与否的关键之一。

2) 该化工过程是一个连续过程,故要求样本数

据具有连续性,且各组数据之间的时间跨度不宜太

大,以免工况与触媒活性出现大幅度变化。

3) 对隐层的层数, 作者首先考虑选择一个隐

层,并在能正确反映输入输出关系的原则下,尽量选

择较小的隐层结点数。我们采用的是使隐结点数在

一定范围内按递增方式离线自动搜索,从而获得较

好的隐结点数。

　　4) 对隐节点数太多的情况,可考虑选择两个隐

层。为了达到相同映射关系,采用两个隐层的结点数

常比只用一个隐层要少。

5) 对于对角递归神经网络中隐层自反馈系数

Αj ,也应进行搜索计算。

6) 在对磷酸羟胺的离子浓度与 pH 值在线预

估的基础上,可进一步得到有关触媒活性、羟胺效率

与选择性的在线预估值,进而开发对该工序的优化

操作。
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