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摘要:数据协调测量误差的方差–协方差矩阵(也称Q矩阵)通常是由操作人员根据仪表的精度事先给定的,由于
没有考虑仪表精度的变化,很可能会造成数据的不一致或不准确. 基于空间冗余的约束残差,本文提出了一种测量
方差–协方差Q矩阵的估计方法,有效地减少了对Q矩阵先验知识的依赖. 针对常见非线性或双线性问题,提出了估
计方法的应用方案,并给出了侦破过失误差的序列补偿法. 最后,某焦化厂的应用示例表明,该方法对于获得Q矩阵

的最初估计和侦破过失误差是有效的.
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中图分类号: TP274 文献标识码: A

Available estimation of measurement error variance/covariance and
sequential compensating algorithm of gross error for data reconciliation
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Abstract: Because of the ignorance of the variation in instrument precision, the variance or covariance (matrix Q)
of measurement error for data reconciliation given by an operator often causes inconsistency or inaccuracy in data rec-
onciliation. Based on the constraint residual of spatial redundancy, a method for estimating the covariance matrix Q of
measurement error is proposed which effectively reduces the dependency on a priori knowledge of matrix Q. The applica-
tion of this estimation method to nonlinear or bilinear systems is described. The sequential compensation algorithm is also
presented to detect the gross error. Finally, the application results from a coking sub-plant show that this method is feasible
in obtaining the initial estimates of Q and detecting the gross error.
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1 引引引言言言(Introduction)
流程工业的生产流程中的数据,多为连续流动着

的物料,可测量,不可计数,有误差,不严格符合相关
数据的物料平衡、热量平衡和其他约束条件, 不具
有整合性或协调性. 数据协调是用来改善过程数据
质量以提高工厂操作水平和总体计划可信度的有效

手段[1,2]. 在当前的研究和应用中,通常假设测量值
偏差是满足给定分布(如正态分布)的随机变量, 事
先给定(如按测量仪表精度或者历史经验)测量误差
的方差–协方差(Q矩阵). 工厂负荷不同、测量装置
和仪表的精度会随着使用时间的增加而改变,尤其
是对于在线的数据协调,更需要实时可靠的测量误

差信息[3,4].
本文在数据协调原理的基础上,采用基于空间冗

余的约束残差的方法对Q矩阵进行有效估算, 并针
对非线性和双线性问题提出了有效的方法, 最后采
用序列补偿法对数据协调的过失误差进行侦破.
2 数数数据据据协协协调调调的的的基基基本本本原原原理理理(Basic principle of

data reconciliation)
在数据协调问题中,所有的数据必须满足化学物

理规律,这些关系统一表示为[5]

F (x̂, U) = 0. (1)

其中: x̂是已测数据校正值组成的向量, U是未测
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数据或待估参数组成的向量, F是函数向量, 代表
应满足的所有物理化学关系式. 假设数据的测量
值由真实值和比较小的随机误差构成, 过程处于稳
态, 且测量数据所包含的随机误差ε服从正态分布:
E(ε) = 0, cov(ε) = 0. 已测量数据的校正值和未测
数据的估计值满足式(1),同时已测数据校正值与测
量值的偏差最小,即

min
x̂i

n∑
i=1

(x̂i − xi)2/σ2
i . (2)

其中: xi是测量值, x̂i是校正值, σ2
i是它的测量误差的

均方差. 矩阵形式为



min
X̂

[(X̂ −X)TQ−1(X̂ −X)],

AX̂ + BU + C = 0.
(3)

其中: A为约束平衡矩阵, B为未测变量的平衡矩阵.
用Lagrange乘子法解式(3)定义Lagrange函数为

L = (X̂ −X)TQ−1(X̂ −X)−
2λT(AX̂ + BU + C). (4)

求得

X̂ = X + QAT[(AQAT)−1AX̂ −
(AQAT)−1AX], (5)

U = (BTQB)−1BTQ−1(X − C). (6)

Q是测量误差的方差–协方差矩阵,它的对角线元素
为σ2

i . 通常,在数据协调的传统应用中,按如下方法
进行设定:
当测量值xi的数值属于同一数量级时,

σ2
i =

{
1, xi > 0,

充分小的正数, xi = 0;
(7)

当测量值xi的数值具有不同数量级时,

σ2
i =

{
x2

i , xi > 0,

充分小的正数, xi = 0.
(8)

事实上,仪表、传感器等测量误差的统计性能是
会发生改变的,设定的方法往往不能反映实际情况.
本文主要研究数据协调中的Q矩阵和过失误差侦破

问题.
3 Q矩矩矩阵阵阵计计计算算算方方方法法法和和和过过过失失失误误误差差差的的的序序序列列列补补补

偿偿偿(Estimation of matrix Q and sequential
compensating algorithm of gross error)

3.1 Q矩矩矩阵阵阵的的的有有有效效效估估估计计计(Available estimation of
matrix Q)
在对测量数据Q矩阵的研究中,涉及时间冗余和

空间冗余两个概念. 时间冗余是指对同一测量点在

不同时刻进行测量的统计量,其样本方差为

var(xi) =
1

K − 1

K∑
k=1

(xik − x̄i)2. (9)

协方差为

cov(xi, xj) =
1

K − 1

K∑
k=1

(xik − x̄i)(xik − x̄j).

(10)

其中x̄i为测量值的均值,利用了数据的时间冗余性,
求Q矩阵计算方法为直接法. 系统在一个周期内是
完全稳态的,且误差满足独立分布,直接法为无偏差
极大似然估计[5∼8].
测量网络结构的连接(表现为平衡方程)会带来

数据的空间冗余. 利用网络的平衡方程来估算方差
和协方差,则不受系统是否稳态的制约. 不同测量点
的数据是同一时刻采集的,这就是间接法的思想.
假设消去了未测参数的平衡方程为

AX + C = 0. (11)

设测量误差为

ε = X − X̂. (12)

则平衡方程的残差为

r = AX + C = Aε. (13)

如果测量值中无过失误差,则

E(r) = AE(ε) = 0. (14)

对应的协方差为

var(r) = E(r − E(r))(r − E(r)T) =

E(rrT) = AE(εεT)AT = AQAT = H. (15)

其中可以按

H =
1

K − 1

K∑
i=1

rir
T
i (16)

计算上式中的协方差矩阵H , 然后解出Q. 给定A

和Q即可算出唯一的H . 使用Kronecker矩阵乘积和
Neudecker算子[1,2],得

vec(H) = (A⊗A) · vec(Q). (17)

如果测量仪表是彼此独立的,则测量值也应该彼
此独立,所以Q应是对角矩阵或对角块矩阵. 在这里,
如果考虑仪表使用了公共部件,如电源之类,则Q是

非对角阵.
下面是间接法计算Q矩阵的步骤:
步步步骤骤骤 1 利用式(16)计算约束方程残差的协方

差;
步步步骤骤骤 2 对Q进行估算, 分别对Q为对角阵和非

对角阵两种情况进行讨论:
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Q为为为对对对角角角阵阵阵.
设Q的对角阵为Qd:

Qd = (q11, q22, · · · , qnn)T. (18)

qii为Q矩阵的对角线上的第i个元素. 式(17)可以写
成

vec(H) = DQd. (19)

其中:

D =




a11A1 a12A2 · · · a1dAd

a21A1 a22A2 · · · a2dAd

· · · · · · · · · · · ·
am1A1 am2A2 · · · amdAd


 , (20)

Aj是A的第j列. Qd可用最小二乘的方法算出:

min {[vec(H)−DQd][vec(H)−DQd]T}, (21)

Q̂d = (DTD)−1DTvec(H). (22)

通通通用用用情情情况况况(Q为为为非非非对对对角角角阵阵阵).
如果测量误差之间有关联,则这时的Q是非对角

的,用qij, · · · , qkl 来表示Q的非对角元素.
式(17)可以写成

vec(H) = GQt. (23)

其中:

G =


a11A1 a12A2 · · · a1dAd a1qAp · · · a1kA1

a21A1 a22A2 · · · a2dAd a2qAp · · · a2kA1

· · · · · · · · · · · · · · · · · · · · ·
am1A1 am2A2 · · · amdAd amqAp · · · amkA1


 ,

(24)

Qt可以用最小二乘的方法算出:

Q̂t = (GTG)−1GTvec(H). (25)
3.2 双双双线线线性性性问问问题题题的的的解解解决决决方方方案案案(Scheme of bilinear

constraints)
大部分文献中只考虑线性问题,即约束平衡方程

中只有简单的物料平衡或流率平衡. 实际生产中的
大部分问题, 都存在非线性的约束, 其中比较典型
的是双线性约束, 如能量方程中有质量流量和热焓
的乘积,组分流率方程中的总流率和浓度的乘积等
等. 例如一些流股的组分是可测量的,但由于一般没
有在线组分分析仪, 所以这些数据只能从实验室得
到[1,9].
对于双线性问题,本论文在测量网络的分流处假

设有分流器装置.具体步骤如下:
第第第1步步步 设定从分流器流出的各流股具有各自

不同组分的约束,进行双线性的数据协调,得出组分
流量;

第第第2步步步 利用第1步计算得出的组分流量, 计算
组分流量的比值作为分流器的分流系数, 将分流系
数代入动态数据协调模型的约束方程, 再次进行双
线性的数据协调.
3.3 非非非 线线线 性性性 约约约 束束束 平平平 衡衡衡 中中中Q矩矩矩 阵阵阵 的的的 有有有 效效效 估估估

计计计(Available estimation of matrix Q for nonlin-
ear constraints)
非线性数据协调问题都是近年来研究的热点,

但到目前为止,还没有较好的解决方法. 在对于这类
问题的数据协调,一般采用的是在测量点处进行线
性化,然后再进行协调计算.而对于此时的Q矩阵如

何处理, Shankar(2000)中提到了可以根据其测量误
差的情况来选择变量的权重[1]. 误差的估计可以通
过线性化来得到,如式(26):

σ2
jk = (x∗jk)

2
σFj

2 + (F ∗
j )2σxjk

2. (26)

其中: 流率F和组分x是相互独立的, x∗jk为Fx在xjk

处的偏导, F ∗
j为Fx在F ∗

j处的偏导.
本论文在实际课题中采用的是非线性协调和

Q矩阵计算结合的方法.

采用Crowe的投影矩阵方法对消去未测变量B矩

阵的影响[8]. 即得到

PAX + PBU + PC = 0. (27)

其中PB = 0,然后将PAX + PC = r作为残差,利
用采集的已测数据进行估算; 在得出Q矩阵对非线

性问题进行协调时, 由于组分和流率的协调变化区
间尺度不一致,因此在相应的非线性优化问题中设
定不同的容差tolerance.
3.4 过过过失失失误误误差差差的的的序序序列列列补补补偿偿偿(Sequential compensat-

ing of gross error)
测量数据的校正值:

X̂ = X −QATH−1r. (28)

测量数据与校正值之差:

ε = X̂ −X = QATH−1r. (29)

对每一个测量数据构造检验统计量zi =
εiW

−1/2
ii , 其中W = QATH−1AQ. 计算所有的统

计量, 并对所有的统计量|zi|按照由大到小的排序,
并将其最大值同临界值(根据给定显著水平,从统计
量分布表查出的置信区间)进行比较: 若z小于临界

值, 表明所有|zi|都落入置信区间, 不再需要进行过
失误差侦破,终止运算,输出数据校正结果.
对有过失误差的变量建立N个备选假设Hi :

E(r) = bfi,其中: b为过失误差的值, fi ∈ Aei, k ∈
Pos, ei为第i个变量的随机误差, Pos为过失误差变
量的集合.对于多元正态分布,构建似然比统计量T ,
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进行序列补偿进行迭代:

T = sup
b,fk

[rTH−1r − (r − bfk)TH−1(r − bfk)].

(30)

其中sup为求上限.
如果T大于某一临界值则表明有过失误差. 对

测量数据进行补偿,补偿向量为bc,再进行重复检验,
直到将过失误差全部检验为止.测量值补偿为

Xc = X − bc1ei1 − bc2ei2 − · · · . (31)

4 应应应用用用实实实例例例(Examples in certain coking &
chemical process)
本文通过一个数据协调在化工过程的例子,来说

明Q矩阵估算方法在生产实际中的应用.
某煤化工厂生产流程的数据协调模型中,

有21个流股、15个节点, 其中1∼17流股是已测流股,
18∼21是未测流股, 还有节点的劈分系数、反应程
度、净化过程的脱硫脱炭等, 都是未测待估的参数.
每个流股有CO, H2, CO2, N2, CH4, Ar, H2S 7个组
分. 工艺流程的数据协调网络模型如图1所示.

图 1 某化工厂的数据协调模型

Fig. 1 Data reconciliation model of certain chemical plant

本例中Q矩阵的计算及数据协调步骤为

步步步骤骤骤 1 确定该工艺流程的数据校正模型.
在该数据校正模型中, 存在一些变换反应(节

点8、11)和净化过程(节点3,6,9,12). 因此在这些节
点的相关流股中,存在流量增加(变换反应引起的
流量增加)和未知的损失部分(脱硫脱炭部分). 在
这种协调模型中, 如果按照上述的Q矩阵估算方

法,由于存在流率的变化,则会产生很大的Q值,而
造成对系统的误差, 因此必须首先将已测流股和
未测流股分开. 本论文采用QR分解的方法对约束

平衡方程进行分类,以确保约束平衡矩阵A是非奇

异的,然后再进行Q矩阵的计算.
步步步骤骤骤 2 建立测量网络结构A.
本论文中的测量网络模型中A为(105×162)矩

阵(其中105＝12个节点×7个组分, 162＝21 个流
股×7个组分＋8个净化的脱硫脱炭＋2个反应程度
量＋5个劈分系数).

构建该工艺流程的测量网络结构A. 采用在
MATLAB中构建稀疏矩阵的方法建立平衡矩阵A.

A矩阵包括流股平衡和组分平衡. 本实例中,有节
点15个,包括4个虚拟节点,流股21个,节点流股平
衡矩阵为15×(21＋15(辅助参数的列)), 组分平衡
矩阵为105×162.
步步步骤骤骤 3 由实时数据库收集来的1000组测量

数据,按照式(16)计算得出H ,这里由于篇幅原因,
只列出了17个已测流股的流率, 未给出组分测量
值:

H = [72.560,−31.625,−1.892, 13.387,

−2.816,−8.227,−8.813; · · · ;

−31.625, 60.117,−18.933,−12.660,

11.572,−11.570, 0.364; · · · ;

−1.892,−18.933, 40.694,−21.621,

0.041, 2.330,−1.921; · · · ;

13.387,−12.660,−21.621, 36.488,

−5.648,−1.197,−10.389; · · · ;

−2.816, 11.572, 0.042,−5.648,
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27.685,−9.507,−7.783; · · · ;

−8.227,−11.570, 2.330, 1.197,

−9.507, 40.784, 10.272; · · · ;

−8.813, 0.364,−1.921,−10.389,

−7.783, 10.272, 38.111]′.
步步步骤骤骤 4 由于在本例子中,测量值是彼此独立

的,因此只考虑Q为对角阵的情况.
本例中用MATLAB计算D矩阵;
D矩阵, (105×105)×119,只考虑17个流股的已

测数据:
for i = 1 : 105

for j = 1 : 119
for k = 1 : 105

D(k + 105 ∗ (i − 1), j) = A(i, j) ∗
A(k, j);

end
end

end
用MATLAB计算H的Neudecker算子:

for j = 1 : 105
for i = 1 : 105

vec H(i + 105 ∗ (j − 1), 1) = H(i, j);
end

end
按照下式计算Q矩阵:

Qd = inv(D
′
D)D

′
vec(H). (32)

本项目中由于没有测量误差的关联,暂只考虑
对角阵问题.我们这里给出17个流股的计算结果,
各个流股分别乘相应的组分比例即可.

Qd = 33.1533; 31.1797; 18.7033; 21.5595; 5.3709;

14.5311; 8.2270; 11.1247; 10.1119;

7.7830; 21.4323; 20.2161; 12.5011;

12.5011; 9.5693; 9.5693; 9.5693.

Qd为(119×1)维矩阵,本问题的Q矩阵为(119×
119), Qd分别为Q矩阵上对角线上的值.相当于数
据协调理论中的σ2

i . 本试验方法计算得出的Q矩

阵结果,能反映测量数据的偏差情况,基本接近于
测量值与校正值的平方和, 比1或0的预设定接近
真实情况.
步步步骤骤骤 5 过失误差的序列补偿法对测量数据

的过失误差进行侦破,然后进行数据协调.利用计

算得出的Q矩阵,某次采集的部分原始数据及最终
校正的结果如表1所示.

表 1 数据协调的结果

Table 1 Results of data reconciliation

Stream No. measured Reconciled

1 — 8.96×105

2 — 2.44×105

3 3.10×105 2.85×105

4 3.48×105 3.67×105

5 1.13×105 1.13×105

6 9.10×104 9.10×104

7 1.78×104 1.97×104

8 8.34×104 6.06×104

9 4.73×104 4.48×104

10 4.34×105 4.44×105

11 1.31×105 1.32×105

12 1.06×105 1.06×105

13 5.37×104 5.60×104

14 3.59×104 3.36×104

15 3.60×105 3.46×105

16 2.43×105 2.45×105

17 8.39×104 1.03×105

18 4.29×104 4.72×104

19 2.37×104 2.51×104

20 3.11×105 3.06×105

21 1.74×104 1.69×104

22 — 1.58×104

23 — 4.38×104

24 — 5.05×104

25 4.66×104 4.48×104

26 3.41×104 3.36×104

27 — 2.98×105

本例的计算结果表明, 用估算方法计算得到
的σ2

i与实际测量数据的方差接近, 又考虑了网络
模型的空间冗余, 可以作为数据协调的Q矩阵的

参考值,在进行数据协调的计算中,可以根据协调
值的要求,对Q值进行进一步的调整. 对计算得出
的Q矩阵,采用过失误差的序列补偿法,可以得到
数据协调的校正值,使测量网络达到平衡.
5 结结结论论论(Conclusions)
当前一些国外知名的数据协调软件在此问题

上也没有更好的办法, 往往是事先给出较大的范
围, 然后经过很长时间的人为调整才能给出较合
理的Q矩阵. 对于本文中应用实例这样老的生产
企业,仪表设备的方差值就更难确定. 本文采用基
于约束残差的测量误差的Q估算方法,并给出在实
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际应用中对于有未测流股和变换反应时, 应该如
何处理Q矩阵的确定方法, 具有很好的实用价值.
在根据实测数据估算的Q矩阵进行数据协调研究

时, 需要进行必要的处理. 如有的σ2
i为0, 需要用

一个极小的数来代替.另外,还应根据人工经验来
进行进一步的确定. 另外, 还应根据人工经验来
对σ2

i进行进一步的确定. 建议在实际运用中采用
经验和估算结合的方法确定数据校正中的Q矩阵.
本论文在某煤化工企业,结合生产经验,采用Q矩

阵的估算方法, 对生产测量网络双线性和过失误
差问题进行了研究,取得了很好的应用效果.
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