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基于相关向量机的赖氨酸反应过程参数软测量

嵇小辅，张孟尧，王博，黄丽

（江苏大学 电气信息工程学院，江苏 镇江２１２０１３）

摘要：　针对支持向量机（ＳＶＭ）计算复杂度高、参数不容易确定等局限性，提出一种基于相关向量机（ＲＶＭ）

的赖氨酸反应过程关键参量的软测量方法．根据过程经验，确定发酵液的溶解氧浓度、ｐＨ值、二氧化碳释放

率、氧吸收率和葡萄糖流加速率为辅助变量，利用相关支持向量机的拟合与泛化能力，建立了赖氨酸反应过程

基质浓度、菌体浓度、产物浓度等不可直接测量参量的软测量模型．基于犔?赖氨酸反应过程开展的试验研究

表明：所建立的相关向量机软测量模型拟合精度高、泛化能力强，较好地满足了赖氨酸反应过程的控制要求．
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赖氨酸发酵过程是一个多变量、非线性、强耦合的复杂动态过程．目前使用的测量方法主要是在线

取样，离线分析的方法，存在较大的测量延时，难以实施在线实时控制，同时在线取样容易引入人为污

染，降低发酵过程品质．在现有技术条件下，一些直接反映发酵品质的基质浓度、菌体浓度、产物浓度等

关键生物量参数目前还缺乏在线实时测量的仪器与手段，成为制约在线控制的技术瓶颈．软测量是利用

在线可测的辅助变量对难以在线测量的主导变量进行在线估计的技术，是解决生物反应过程测量瓶颈

的有效途径．生物反应过程的软测量建模有很多方法，大体可分为机理建模、黑箱建模和混合建模三大

类．黑箱建模是基于过程数据，采用数据拟合回归方法建立软测量模型．文献［１?４］分别提出了采用标准

支持向量机（ＳＶＭ）建立了赖氨酸反应过程的软测量模型，以及基于模糊最小二乘支持向量机、聚类动

态最小二乘支持向量机、粒子群最小二乘支持向量机等软测量方法．为了解决支持向量机实际应用时存

在的难题［５］，Ｍｉｃｈａｅｌ提出一种与支持向量机相似的稀疏概率模型，即相关向量机（ＲＶＭ），其训练在贝

叶斯框架下进行，克服了支持向量机的上述所有缺点，已被证实在回归精度、泛化能力等方面优于前者．

本文将ＲＶＭ引入赖氨酸反应过程的软测量，建立基质浓度、菌体浓度、产物浓度等不可直接测量参量

的软测量模型，实现了赖氨酸反应过程不可直接测量的关键参量的在线实时测量．

１　相关向量机原理

给定训练数据样本集｛狓犻，狋犻｝
狀
犻＝１，其中狓犻∈犚

狀 是输入变量，狋犻∈犚是与狓犻对应的输出变量，是回归过

程中的真实值．假设输出变量全部由带有白噪声的回归模型产生，即有

狋犻＝狔（狓犻；ω）＋ε犻． （１）

式（１）中：样本噪声ε犻满足均值为０，方差为σ
２ 的高斯分布，即ε犻～犖（ε｜０，σ

２）．

与ＳＶＭ类似，ＲＶＭ将回归函数表示成基函数犓（狓，狓犻）的线性组合形式，即

狔犻＝∑
犖

犻＝１

ω犼犓（狓，狓犻）＋ω０． （２）
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式（２）中：ω＝［ω０，ω１，…，ω犕］
Ｔ 是可调的权重向量；ω０ 是回归函数中的偏置．由于噪声ε犻满足高斯分布，

由式（１）可知：狋犻也满足于均值狔（狓犻；ω），方差σ
２ 的高斯分布，即

狆（狋犻狘狓犻）＝犖（狋犻狘狋（狓犻；ω），σ
２）． （３）

　　为了描述方便起见，引入超参数β＝１／σ
２，则整个训练数据集的似然函数为

狆（狋狘ω，β）＝ （
β
２π
）犖／２ｅｘｐ（β

‖狋－Φω‖
２

）． （４）

式（４）中：狋＝［狋１，狋２，…，狋犖］
Ｔ；Φ∈犚

犖×（犖＋１）是设计矩阵，定义为Φ＝［Φ１（狓１），Φ（狓２），…，Φ（狓犖）］
Ｔ；基函

数向量Φ（狓犻）＝［１，犓（狓犻，狓１），…，犓（狓犻，狓犖）
Ｔ］，犻＝１，２，…，犖，即

Φ＝

１ 犓（狓１，狓１） 犓（狓１，狓２） … 犓（狓１，狓犖）

１ 犓（狓２，狓１） 犓（狓２，狓２） … 犓（狓２，狓犖）

   … 

１ 犓（狓犖，狓１） 犓（狓犖，狓２） … 犓（狓犖，狓犖

熿

燀

燄

燅）

．

　　ＲＶＭ训练过程的目标是求取权值向量ω的后验分布．为了保证模型稀疏性，需要定义权值ω犻 的

先验分布．假设ω犻满足均值为０，方差为α
－１
犼 的高斯分布，则ω的先验可以表示为

狆（ω狘α）＝∏
犖

犼＝０

犖（ω犼狘０，α
－１
犼 ）． （５）

式（５）中：α＝［α０，α１，…，α犖］
Ｔ 每个独立的超参数α犼 只与其对应的权值ω犼 相关．根据贝叶斯公式，利用

样本似然函数（４）和ω先验分布（５）可得ω的后验分布为

狆（ω狘狋α，β）＝
狆（ω狘α）狆（狋狘ω，β）

狆（狋狘α，β）
． （６）

　　由于狆（ω｜α）和狆（狋｜ω，β）均满足高斯分布，因此其乘积狆（ω｜α）狆（狋｜ω，β）也满足高斯分布，而狆（狋｜

ω，β）不含有参数ω，可以看作是归一化系数，所以ω的后验能进一步表示为

狆（狋狘ω，β）＝犖（ω狘μΣ）． （７）

其协方差均值为

Σ＝ （βΦ
Ｔ
Φ＋犃）－

１， （８）

而其均值为

μ＝βΣΦ
Ｔ狋． （９）

式（９）中：犃＝ｄｉａｇ｛α０，α１，…，α犖｝．

可以看出，超参数β和α犼直接影响ω 的后验分布，需要对其进行优化，从而获得ω的最大后验分

布．优化过程可以依据贝叶斯证据框架，通过最大化边缘似然狆（ω｜α，β）取负对数得到目标函数，然后令

目标函数分别对超参数α犼和β求偏导并令偏导数为０而得到．即

α犼 ＝
１

μ
２
犼＋Σ犼，犼

＝
γ犼

μ
２
犼

，　　犼＝０，１，２，…，犖， （１０）

β＝

犖－∑
犖

犼＝０

γ犼

‖狋－Φμ‖
２． （１１）

式（１０），（１１）中：μ犼为权值后验均值向量μ的第犼个元素；Σ犼，犼为协方差矩阵Σ 的第犼个对角元素；γ犼＝

１－α犼Σ犼，犼．在ＲＶＭ模型训练过程中，式（８）～（１１）要依次迭代计算，直到所有参数都收敛或者达到最大

收敛次数为止，这时可认为ＲＶＭ建模过程完成．

２　赖氨酸反应过程软测量模型构建

赖氨酸软测量模型的精度和泛化能力与软测量模型输入数据的预处理有很大关系．为了消除测量

噪声，首先对输入数据采用巴特沃思滤波器进行滤波处理，产生一个平滑的样本数据．同时，由于各变量

的变化范围差别很大，因此采用最大最小值归一化方法对数据进行归一化处理，将原始数据映射到区间

［０，１］内，即
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狓ｓ，犻 ＝
狓犻－ｍｉｎ狓犻
ｍａｘ狓犻－ｍｉｎ狓犻

． （１２）

式（１２）中：狓ｓ，犻为标准化数据，狓犻为原始数据；ｍａｘ狓犻和ｍｉｎ狓犻分别为原始数据的最大值和最小值．

基于滤波和归一化处理后的数据，对ＲＶＭ模型进行学习训练，由此可以看出，ＲＶＭ学习过程是基

于贝叶斯框架对权重的后验分布进行推理的过程．具体算法有如下６个主要步骤：１）初始化超级参数

α犻，犻＝１，２，…，犕；２）计算权重后验分布的均值μ和方差Σ；３）计算γ犻，犻＝１，２，…，犕，再估计α犻，犻＝１，２，

…，犕；４）重复步骤２），３），直到所有的超级参数都收敛；５）由于α犻＝∞对应的权重均值为μ犻＝０，删除

其对应的权重；６）对于新的输入数据狓，通过收敛的αＭＰ和σ
２
ＭＰ对目标数据进行预测，所采用的预测分布

函数为

狆（狋犿狘狋）＝∫狆（狋犿狘ω，αＭＰ）狆（ω狘狋，αＭＰ，σ
２
ＭＰ）ｄω．

３　仿真结果与分析

针对实验室的 ＷＫＴ型生物反应器，以犔?赖氨酸流加发酵过程为对象进行实验研究．为使实验过

程能客观反映实际生产过程，对实验和建模过程进行设计．

１）根据前期对赖氨酸反应过程的机理和数据分析，赖氨酸反应过程的基质浓度、菌体浓度、产物浓

度的软测量模型与溶解氧值、发酵液ｐＨ值、二氧化碳释放率、氧吸收率和葡萄糖流加速率等参量紧密

相关．因此，选择上述变量为ＲＶＭ软测量模型的输入变量．

２）每批次发酵周期７２ｈ，采样周期为１５ｍｉｎ，通过测试仪器对溶解氧值、发酵液ｐＨ值、二氧化碳

释放率、氧吸收率、葡萄糖流加速率等参量进行实时采集，每２ｍｉｎ取样并离线化验得到基质质量浓度ρ
（基质）、菌体质量浓度ρ（菌体）、产物质量浓度ρ（产物）的值．其中：菌体质量浓度采用细胞干重法计算

得到，即取１０ｍＬ发酵液于离心管中，在３０００ｒ·ｍｉｎ－１下离心５ｍｉｎ，弃上清，蒸馏水洗涤２次，在１０５

℃干燥至恒质量后称量；基质质量浓度采用ＳＢＡ?４０Ｃ型多功能生物传感器测定；产物质量浓度采用改

进的茚三酮比色法进行测定，即取上清液２ｍＬ加茚三酮试剂４ｍＬ混合，沸水浴加热２０ｍｉｎ，冷却后通

过分光分度计测定４７５ｍｍ处的吸光度值，通过查标准犔?赖氨酸曲线得到．

３）考虑５个批次培养以检验赖氨酸反应过程的ＲＶＭ 软测量模型，每批次间的初始条件设为不

同，补料策略亦有相应变化，以增强各批次间的差异性．发酵罐罐压控制在０～０．２５ＭＰａ，发酵罐罐温

控制在（（０～５０）±０．５）℃，发酵前搅拌电机转速为４００ｒ·ｍｉｎ
－１时标定溶解氧电极的基准读数，其中

前４批次发酵数据作为训练样本集，离线训练获得ＲＶＭ软测量模型，第５个批次用于检验ＲＶＭ 软测

量模型的泛化能力．

采用训练好的ＲＶＭ模型对第５批数据进行泛化能力检验．基质质量浓度基质质量浓度ρ（基质）、

菌体质量浓度ρ（菌体）、产物质量浓度ρ（产物）的预测曲线，如图１～３所示．从图１～３可以看出：所建

立的ＲＶＭ模型具有拟合精度高、泛化能力强的优点．

图１　基质浓度预测曲线图　　　　　　　图２　菌体浓度预测曲线　　　　　图３　产物浓度预测曲线
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４　结论

在分析赖氨酸反应过程特性的基础上，提出一种基于相关向量机的赖氨酸反应过程基质浓度、菌体

浓度和产物浓度的软测量模型．由于采用贝叶斯方法进行概率预测，相对于支持向量机稀疏性更好，所

需要的核函数向量个数更少，因此测试时间更短，可以实现赖氨酸反应过程的实时、在线测量．
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