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石油馏分基础数据模型建模方法 
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摘要：石油馏分属性数据是石油化工生产过程中的重要基础数据，但是海量的现场数据包含了大量的冗余信息和

测量误差，给化工过程实际生产带来很大的困扰。基于石油馏分状态空间表征法提出一种石油馏分基础数据模型

建模方法。该方法通过非负矩阵分解算法得到一组初始基础馏分数据模型并在此基础上采用迭代更新策略，在保

证模型预测精度的前提下尽可能地减少模型库的规模。仿真结果验证了本方法的有效性和实用性，在石油化工生

产过程中具有广阔的应用前景。 
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Abstract: Properties of petroleum fractions are important data of petrochemical processes. However, tremendous 
on-site data containing redundant information and measurement errors pose a great challenge to routine operation 
of chemical processes. A basic fraction data modelling method was proposed from characterization techniques of 
state space of petroleum fractions, in which an initial basic fraction data model was obtained via non-negative matrix 
factorization and updated by an iterative strategy so that the scale of the model base set was minimized as much as 
possible under circumstance of assured modelling accuracy. The results of simulation study verify that the proposed 
method is effective and suitable for a wide application to petrochemical processes.  
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引  言 

石油及其衍生产品是现代化学工业和能源行

业的基础，石油化工行业是整个国民经济领域的支

柱产业之一。石油及其产品的主要成分是各类碳氢

化合物，由于原油产地和加工工艺不同等因素使得

即使是同类石油馏分产品的内部分子组成也存在非

常大的差异，而这对后续生产单元的运行状况与经
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济效益都会产生巨大的影响。例如石脑油是重要的

石油精炼中间产物，也是乙烯工业、汽油调合等石

化工业重要的生产原料。通常直馏石脑油包含

40%～70%（质量分数，下同）的饱和烷烃、20%～

50%的环烷烃、5%～20%的芳烃以及不到 5%的烯

烃；而 FCC 裂解石脑油中的烯烃能够达到 20%左

右[1]。对于乙烯工业来说，通常要求石脑油中的烷

烃含量尽可能多，而芳烃含量尽可能少[2]。但对于

汽油调合过程来说，则希望芳烃含量较多以提高

汽油的辛烷值[3]。因此，为保证石化工业生产装置

的生产安全，优化生产工艺流程和运行参数，提

高整体运行效益，需要对石油烃类生产原料进行

细致的分析分类，并建立较为完备的原料特性模

型库。 
石油馏分的特性包括密度、黏度、馏程、PONA

值等宏观属性和分子属性两大类[4]。宏观属性的优

点是比较容易测量，但只能粗略地表征石油烃类的

宏观特性。分子属性从分子的层面刻画石油烃类的

各项性质，但由于石油馏分内的分子组分非常复杂，

只能依靠各类色谱或质谱等分析仪表进行分析，而

且分析过程需要耗费大量的人力和时间，分析设备

也比较昂贵[5]。因此，通过数据分析的方法建立石

油烃类的分子模型是国内外研究的重点。石油馏分

分子建模的复杂性在于石油馏分内的分子种类和

分子结构千变万化，为方便刻画这些分子组成并简

化建模过程的计算量需要采用合理的分子模型形

式。Quann 等[6]提出一种结构导向集总模型（SOL），
该模型用向量来表示分子，向量的元素代表了分子

中不同分子结构的个数。Ghosh 等[7-8]将 SOL 模型

用于估算柴油的十六烷值和汽油的辛烷值。邱彤

等[9]在 SOL 模型基础上利用 Monte Carlo 方法随机

生成 1000 个虚拟分子，并根据信息熵最大化原则

调整虚拟分子的含量，从而实现石油馏分的分子重

构。同分异构分子矩阵模型（MTHS）由 Peng[10]于

1999 年提出，该模型用一个矩阵的形式表征石油

烃，其中矩阵的行表示分子中的碳原子数，而矩阵

的列表示分子结构特征（同分异构体），矩阵的每

一个元素被视为一个虚拟组分。目前 MTHS 模型

在分子重构[11-13]、石化过程分子管理与优化[14-15]方

面获得较好的应用。MTHS 模型的最大特点在于

从几何的角度刻画了石油馏分分子组成，即在一

个三维空间中用一系列离散点来刻画一种不同分

子在空间中分布情况。然而，当需要比较不同组成

的石油烃，上述三维空间并不能简单明了地表征这

些石油馏分分子分布的差异性。Mei 等[16-17]通过将

石油馏分内各种分子定义为状态变量，从而构建

了一个多维的状态空间，任何一种石油馏分都是

这个空间内的一个点。在这一状态空间表征方法

的基础上，又进一步地提出基础油品的概念，即

对于某一大类石油馏分可以视为少数几种基础

油品按特定比例混合得到的产物。根据这一概念，

石油馏分基础数据库内的样品数量可以大大减

少，并且减少了样品中可能存在的冗余信息与测

量误差。 
本文在文献[17]的基础上，提出一种基础馏分

数据模型建模方法，该方法主要是为了解决原有基

础数据库无法准确刻画新的样品特性时，如何对原

有基础数据库进行扩展的问题。 

1  石油馏分的状态空间表征 

假设某石油馏分中含有 n 种成分，分别用 n 个

单位向量来表示这些成分，即有 
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显然，这些单位向量张成了一个 n 维欧氏空间

1 2span( , , , )� " nS e e e ，它的一个坐标轴代表了一种

物质成分，其长度即为该物质的量（物质的量、质

量或体积）。令石油馏分中各物质成分的量分别为

1 2, , , nw w w" ，因此该石油馏分可以表示为如下向量
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式中， iw 为摩尔分数、质量分数或体积分数。 

令 v1,v2," ,vm 为不同的石油馏分，其状态空间

表达式分别为 , , 1
1

,
kn

m
k k i k i k

i
w =

=

= ∀∑v e 。若所有石油馏分

的内部组成都相同，即有 e1,i=e2,i=… =ek,i=ei 和

n1=n2=…= nk=n，则这些石油馏分混合物的表达

式为 
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对式（4）进行归一化，有 
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其中， k kh � v v ，且
1

1
m

k
k

h
=

=∑ 。由式（5）可知，

任意石油馏分可以看作是石油馏分 1 2, , , m"v v v 按照

一定比例混合得到的产物。如果 1 2, , , m"v v v 是线性

无关的，也即是 1 2, , , m"v v v 中任意一个石油馏分不

能由其他 m−1 个石油馏分混合得到，则 1 2, , , m"v v v
被称为状态空间 S内的一组基础馏分。 

若 ek,i 是不同的组成，则{ek,1,ek,2,…,ek,nk}构成了

状态空间中的 m 个子空间，v1,v2,…,vm 分别是这些

子空间中的一个向量，且 v1⊥v2⊥…⊥vm。vk可以被

认为是由{ek,1,ek,2,…,ek,nk}构成的虚拟组分。显然，其

组分 wk,i 不同，虚拟组分 vk 所表现出来的宏观属性

也不相同。因此，在利用虚拟组分进行石油馏分分

子重构时，可根据宏观属性的要求按照不同的集总

规则，例如根据实沸点曲线[18]、质量分数[19]或摩尔

分数[20]、碳原子数[21]和反应动力学特性[22-23]等，选

择合适的分子集及其组分。  

2  基础馏分数据模型建模 
2.1  初始模型的建立 

石油馏分是由大量碳氢化合物分子构成，即

使是同一类石油馏分，由于内部分子组分的差异

也会表现出不同的物理化学性质。在石化工业应

用领域，石油馏分分子管理是进行生产流程优化

的基础[24]，但是海量的石油馏分分子组分信息的

存储和使用是一项极大的挑战。同类石油馏分的

不同样本之间存在着某种相似性但又不完全相同，

这意味着通过工业采集方法得到的石油馏分样本

中包含了大量的冗余信息以及测量误差。因此，

从实际应用的角度出发，需要对已有的样本数据

进行适当地处理，降低样本数据的维度，同时去

除数据中的冗余信息。 

由式（5）可知，假设存在一组基础馏分

1 2, , , m"v v v ， 现 有 N 个 石 油 馏 分 样 本 数 据
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 (6) 
式中，W为基础馏分数据矩阵，H为样本数据

对应该组基础馏分的混合系数矩阵。 
式（6）表明，通过对已知的石油馏分样本数据

进行最大秩矩阵分解即可得到基础馏分品数据模型。

这里由于石油馏分分子组分和混合系数都为非负的

实数，因此必须采用非负矩阵分解（non-negative 
matrix factorization, NMF）方法求解。NMF 算法的

一般表达式为 
2

0, 0
( , ) arg min

F
= −

≥ ≥W H
W H V WH        (7) 

由于W和 H都是未知的，因此式（7）是一个

NP-hard 问题[25]。Lee 等[26-27]将其视为一类非凸优化

问题，并提出一种乘性迭代算法，其迭代规则如式

（8）所示。 
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然而，这种乘性迭代算法的结果受迭代初始值的影

响很大，并且不能保证所得到的结果是最优且唯一

的[28]，为提高 NMF 算法的精确性，可采用多次平

方差最小化测试[29-30]或分步算法[31]等。目前关于

NMF 算法的鲁棒性和收敛性仍然是有待进一步深

入研究的问题。 
2.2  模型的迭代更新策略 

NMF算法计算结果的不唯一性使得每次迭代

运算得到的基础馏分都不相同，这会严重影响基

础馏分数据模型的稳定性，会对石油馏分样本对

应的混合系数及其物化性质的预测结果造成不利

影响。因此，在获得一组基础馏分数据模型后应

保持已有模型不变。当需要更新基础馏分数据模

型以适应新的石油馏分样本分析数据时，应在保
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持原基础馏分数据的基础上添加新的基础馏分数

据模型。 
基于这一要求，假设已获得一组基础馏分数据

矩 阵 W0 ， 现 有 一 批 新 的 样 本 分 析 数 据
(1) (2) ( ), , , M"v v v 。首先，需要判断新的石油馏分样

本是否能够由已有的基础馏分模型混合得到，即判

断如下约束最小二乘问题是否有解 
2( ) ( ) ( )

0 2
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若式（9）有解，则表明针对样本
( )iv 基础馏分数据

模型 W0 不需要扩展；否则，就需要增加新的基础

馏分模型。一种简单的方法是对 (1) (2) ( ), , , M"v v v 进

行非负矩阵分解，得到 
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则新的基础馏分数据模型为[W0|W1]。但这种方法的

不足之处在于W0和W1可能蕴含相同的分子组成信

息。为克服这一不足，可采用如下迭代更新基础馏

分数据模型的策略。 
求解如下最小二乘问题 
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若 h(i)有非零解且 ( )

1

ih 远小于 1，则新的基础馏分

模型为 
( ) ( )( ) ( ) ( )

0 1
1i i i

i = − −w v W h h        (12) 

若 ( )

1

ih 等于或接近于 0 或者无可行解，则新的基础

馏分即为 ( )i
i =w v ，更新后的基础馏分模型

[ ]1
|

i i i−
= W wW 。若 ( )

1

ih 接近于 1，则基础馏分模型

不需要更新。 
2.3  仿真实例  

已知一组共 35 个石脑油的实沸点（TBP）属性，

采用非负矩阵分解方法得到一组基础馏分数据模型

（包含 10 个基础馏分），其基础馏分模型矩阵如图

1 所示。此时，又采集得到 24 个石脑油样品 TBP 属

性。采用 2.2 节方法求得新的基础馏分数据模型（在

原模型基础上又增加 3 个基础馏分），如图 2 所示。

图 3 为根据新的基础馏分模型估计得到的样品 TBP
属性与实际 TBP 属性之间的平方误差，并且最大平

方误差控制在 3%以内。 

 

图 1  初始基础馏分分布 
Fig. 1  Distribution of initial basis fractions 

 
图 2  更新后的基础馏分分布 

Fig. 2  Distribution of updated basis fractions 

 

图 3  实沸点估计值与实际值平方误差分布 
Fig. 3  Distribution of square errors between predicted and 

measured true boiling points 

3  结  论 

石油馏分属性数据是石油化工生产过程中重

要的基础数据，然而海量的现场数据中包含了大量

的冗余信息与测量误差，这给生产过程中石油馏分

属性数据的管理与应用带来了很大的困扰。本文在

文献[17]工作基础上，提出了一种基于石油馏分状

态空间表征方法的石油馏分基础数据模型建模方法。

该方法首先利用非负矩阵分解算法对现有石油馏分

属性数据进行筛选，建立初始的基础馏分数据模型

库。当获得新的石油馏分属性数据时，采用迭代更

新的策略对初始基础馏分模型数据库进行更新。这

一策略的优点体现为在保证模型精度的前提下能够
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有效地减少基础馏分模型数据库的规模，因此在石

化生产过程的实际应用中具有广阔的应用前景。最

后，通过一组石脑油 TBP 属性数据验证了本文提出

的基础馏分数据模型建模方法。仿真结果显示，样

品的 TBP 属性估计值与实际值之间的平方误差，并

且最大平方误差控制在 3%以内。 
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