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摘要　采用投影寻踪回归技术的审视数据-模拟-预测新思路,对环境监测数据进行探索性分析,建立了污染物浓度预

测的 PPR 模型.该模型用于水污染物 BOD和 DO 浓度预测结果,其建模样本拟合合格率为 100% ,预留检验样本预测

合格率达 83. 3% .
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　　传统的数据分析预测法的一个共同点是采

用假定-拟合-预测这样一种证实性数据分析思

维方法(简称 CDA)
[ 1, 2] .这种方法用于高维、非

正态分布数据建模有很大困难. 因此,有必要探

索新的污染物浓度预测新方法.

70 年代国际统计界发展了一种处理和分

析多维观测数据的投影寻踪新技术 (简称

PP) [ 3] .它不需要对数据结构作任何事先假定,

而是采用审视数据-模拟-预测这样一条探索性

数据分析新途径(简记为 EDA) . 它对于高维、

非正态分布数据的处理特别有效,已被成功地

用于诸多领域
[ 4—6]

. 但在环境科学领域的应用

未见报道.

环境污染预测问题多数具有维数高、样本

容量少和非正态特征, 用传统的 CDA 分析法

预测的结果往往不够理想. 因此,本文试采用投

影寻踪回归技术 ( project ion pursuit regres-

sive, PPR)建立污染物浓度预测模型.

1　PPR 原理及算法简介

PPR的基本思想是将多维数据投影到低

维空间上,通过极小化某个投影指标,寻找出反

映多维数据结构或特征的投影,在低维空间上

对数据结构进行分析,以达到研究和分析高维

数据的目的. PPR 的模型如下:

设 X
- = ( X 1, X 2⋯⋯, X P )是 P 维随机向

量, y= f ( x )是一维随机变量.为了避免线性回

归不能反映实际非线性情况的矛盾, PPR 采用

一系列岭函数 Gm( Z-)的“和”来逼近回归函数,

即

f ( x ) ～∑
M

m= 1
mGm( Z) = ∑

M

m= 1
mGm( X

- )

( 1)

式中, Gm( Z)表示第 m 个岭函数(数值函数) . Z

= ·X为岭函数的自变量, 它是 P 维随机向

量X在 方向上的投影. 也为某方向的P 维向

量,M 为岭函数的个数.

显然,当 M = 1, Gm( ·X ) = ∑
P

j= 1
jmX j ( 2)

公式( 1)就成了一般多元线性回归模型.

Fr iedman 和 Stuetzle 提出了实现 PPR的

多重平滑回归计算软件 SMART
[ 7]
. 其思路如

下:考虑有模型

y ～∑
M

m= 1
mGm ∑

P

j = 1
jmX j ( 3)

式中,∑
P

j = 1

2
jm= 1,系数 j m, m, Gm( Z )和最优组

合项数 M u 都是待确定的参数.模型的核心和

关键是采用分层、分组叠代交替优化方法最终

估计出这些参数. PPR模型的极小化判别仍采

用最小二乘法准则:选择适当的参数 j m, m, Gm

( Z)和 M u组合,使式

L 2 = E y - ∑
M

u

m= 1
mGm ∑

P

j = 1
j mX j

2

= m in

( 4)



　　具体实现法是把全体参数分成几组,除其

中一组外,都给定一初值,然后对留下的一组参

数求最优.求得结果后,把这一组参数的极值点

当作初值,另选一组参数在这一初值下求优,多

次重复直到参数值收敛为止.即将 jm( j = 1, 2,

⋯⋯, P )、m 及岭函数 Gm 划入一组, m= 1, 2,

⋯⋯, M , 共有 M 组.固定其中 M - 1 组, 而对

第一组 j m, m和 Gm 优化求解. 此时,又将其分

成 3个子组, 分别固定其中 2个子组,对第 3个

子组寻优,然后重复这一过程, 直到 L 2不再减

小为止.

使用 SMART 计算软件进行 PPR 计算

时,共有 4个参数需要在运行时指定: 光滑系

数 S , S 的取值范围为 0< S < 1.它决定模型的

灵敏度, S 愈小, 模型愈灵敏; S 愈大,模型愈迟

钝,一般初始计算时,可取中值 S= 0. 5. 模型

计算样本容量 N ,其值最大取值可达 500, 屏显

值与指定值 N 之差由程序自动视为预留检验

样本数.预留数据不参与建模计算,仅作预留检

验之用. 岭函数的最多个数 M 及最优个数

Mu . SMART 软件对 M 和 M u 作了限定, 要求

Mu≤M≤9,这 2个参数决定着模型寻找数据

内在结构的精细程度.一般 M , Mu可取 5, 3; 6,

5; 6, 4; 9, 6这几组参数进行调试,其最优值最

终由计算结果分析确定. PPR的理论及算法详

见文献[ 7, 8] .

2　PPR用于 BOD和 DO的浓度预测

　　此处,将 PPR用于洛河某河段河水污染预

测. 预测指标为 Y 1 : BOD 浓度 ( mg/ L )和 Y 2 :

DO 浓度( mg / L ) . 经调查和初步分析, 与 Y 1和

Y 2有关的 7个因素为: X 1:初始断面的 BOD浓

度 L 0 ( mg / L ) ; X 2 :初始断面的氧亏浓度 C( mg /

L ) ; X 3:水温 T (℃) ; X 4 : 河流流量 Q ( m
3
) ; X 5 :

排污口污水流量 q ( m
3
) ; X 6 :污水中 BOD 浓度

I ( mg/ L ) ; X 7: 流过该河段所需时间 t ( s) .

该河段上共有 15组监测数据,数据引自文

献[ 9] , 见表 1.

　　因为与预测量BOD和 DO 有关的共有 7

表 1　洛河污染浓度与相关因素实测值

X 1 X 2 X 3 X 4 X 5 X 6 X 7 Y1 Y2

1 6. 88 - 0. 25 27. 0 6. 75 1. 12 4. 77 0. 083 9. 35 - 2. 66

2 6. 08 - 2. 21 27. 5 4. 78 1. 12 1. 93 0. 083 12. 30 - 4. 02

3 2. 14 - 3. 04 26. 0 4. 78 1. 12 4. 04 0. 083 15. 60 - 4. 59

4 5. 02 - 0. 73 26. 0 8. 56 1. 12 3. 63 0. 073 5. 88 - 3. 96

5 7. 89 - 2. 26 26. 0 8. 56 1. 12 3. 63 0. 069 6. 34 - 3. 02

6 2. 38 - 1. 65 15. 0 1. 49 1. 56 4. 28 0. 104 4. 00 - 1. 74

7 1. 86 - 1. 35 15. 8 1. 49 1. 56 4. 28 0. 104 3. 76 - 1. 47

8 1. 02 - 2. 12 17. 1 1. 49 1. 38 4. 28 0. 104 3. 98 - 2. 33

9 1. 22 - 1. 92 17. 5 1. 49 1. 38 4. 28 0. 104 3. 98 - 2. 19

10 0. 90 - 0. 27 17. 0 3. 63 0. 99 2. 02 0. 104 2. 78 0. 33

11 1. 58 - 0. 09 17. 0 3. 63 0. 99 2. 02 0. 104 1. 83 0. 23

12 2. 78 - 1. 17 13. 5 3. 27 0. 99 1. 14 0. 104 2. 56 - 0. 74

13 2. 10 - 1. 30 13. 5 3. 27 0. 99 1. 14 0. 104 2. 72 - 0. 80

14 2. 32 - 0. 60 14. 5 3. 65 0. 86 0. 57 0. 104 1. 64 - 0. 62

15 1. 96 - 0. 60 14. 5 3. 65 0. 86 0. 57 0. 104 2. 36 - 0. 32

个因子,而且从表 1中可以看出,这些因子监测

数据与 BOD 和 DO 监测数据之间的关系并不

呈线性关系, 而是具有高维非线性,样本数又较

少的特点. 因此,它可用 PP 技术建立 BOD 和

DO 预测模型。对 Y 1和 Y 2分别进行 PPR 分析

计算. 用表 1中的前 12 组数据建模, 后 3组数

据预留检验.将表 1中全部数据输入 PPR 的计

算软件 SMART ,在固定因子数 P = 7和建模

样本数 N = 12情况下,分别选择 2个模型中的

3个参数 S、M 和 Mu 的不同组合, 使每个模型
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计算输出的拟合效果达到最佳. 2个模型各自

参数的最佳组合见表 2. BOD 和 DO 浓度的拟

合和预留预测效果分别见表 3 和表 4. 在 PPR

分析计算过程中, 还可给出各因素对 BOD 和

DO 的贡献大小的相对权值见表 5.从表 5可以

看出因子 X 7 虽然对 BOD 影响很小, 可以忽

略,但它对 DO 的影响则最大, 不可忽略;此外

因子 X 6虽然对 DO 的影响较小, 但它对 BOD

的影响还是不应忽略.因此,在选择与 BOD和

DO 有关的共同因子时,这 7个因子都应选上.

表 2　2 个模型参数的最优值最终组合

参数 N P S M M u

Y1( BOD) 12 7 0. 4 6 5

Y 2(DO) 12 7 0. 5 5 3

表 3　BOD和 DO的 PPR 拟合效果

BOD

实测值 拟合值 绝对误差 相对误差/ %

DO

实测值 拟合值 绝对误差 相对误差/ %

9. 350 9. 352 0. 002 0. 0 - 2. 660 - 2. 666 - 0. 006 0. 2

12. 300 12. 290 - 0. 010 - 0. 1 - 4. 020 - 4. 010 0. 001 0. 0

15. 600 15. 612 0. 012 0. 1 - 4. 590 - 4. 605 - 0. 015 0. 3

5. 880 5. 886 0. 006 0. 1 - 3. 960 - 3. 958 0. 002 - 0. 1

6. 340 6. 364 0. 024 0. 4 - 3. 020 - 3. 008 0. 012 - 0. 4

4. 000 3. 972 - 0. 028 - 0. 7 - 1. 740 - 1. 796 - 0. 056 3. 2

3. 760 3. 811 0. 051 1. 4 - 1. 470 - 1. 438 0. 032 - 2. 2

3. 980 3. 966 - 0. 014 - 0. 3 - 2. 330 - 2. 334 - 0. 004 0. 2

3. 980 4. 001 0. 021 0. 5 - 2. 190 - 2. 154 0. 036 - 1. 6

2. 780 2. 696 - 0. 084 - 3. 0 0. 330 0. 324 - 0. 006 - 1. 9

1. 880 1. 897 0. 017 0. 9 0. 230 0. 230 0. 000 0. 0

2. 560 2. 562 0. 002 0. 1 - 0. 740 - 0. 736 0. 004 - 0. 6

合格项数 12 合格率 100% 合格项数 12 合格率 100%

表 4　BOD 和 DO的 PPR 模型预留检验结果

BOD

实测值 拟合值 绝对误差 相对误差/ %

DO

实测值 拟合值 绝对误差 相对误差/ %

2. 720 2. 726 0. 006 0. 2 - 0. 800 - 0. 746 0. 054 - 6. 7

1. 640 1. 930 0. 290 17. 7 - 0. 620 - 0. 526 0. 094 - 15. 2

2. 360 1. 952 - 0. 408 - 17. 3 - 0. 320 - 0. 448 - 0. 128 39. 9

表 5　各因素的相对权值

权序
Y1( BOD)

因素 相对权值

Y2( DO)

因素 相对权值

1 X 3 1. 00000 X 7 1. 00000

2 X 4 0. 49887 X 4 0. 56134

3 X 5 0. 33300 X 3 0. 38851

4 X 1 0. 24886 X 1 0. 38707

5 X 2 0. 14523 X 2 0. 26288

6 X 6 0. 11085 X 5 0. 11107

7 X 7 0. 01021 X 6 0. 06632

从表 3可见, BOD和 DO 浓度的预测模型

拟合的相对误差均有 K < 4%, 全部合格.从

表 4可见每个模型预留的 3个检验样本的相对

误差, 除 DO 最后一个样本预测相对误差 K

> 20%属不合格外, 其余 5 个均有 K <

20%,因此总的预留检验合格率为 83. 3%.

3　结论

( 1) PPR 用于污染物预测建模, 只需要原

始监测数据,避免了人为干预,客观性好.

(下转第 44页)
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表 5　化合物的 BOD5/ COD 比值

化合物 BOD 5/ COD比值

硝基苯 ～0

苯 < 0. 39

苯　胺 0. 56

苯　酚 0. 84

2. 3　基质浓度对生物降解速率的影响

有机物的浓度对降解速率也有影响.实验

结果表明,难降解的有机物硝基苯只有在保持

很低的浓度下才能被降解, 且浓度越大,越难降

解.从表 3中可看出, 浓度从 0. 1mg/ L 逐渐增

大到 10mg/ L , 而 K 值则从 0. 085d
- 1
逐渐减少

到 0.这恰好可用化学结构的影响来说明, 由于

硝基苯生态学方面的毒性及硝基的存在对细菌

酶的抑制,使得浓度越大,其毒性及抑制作用越

强.而苯的生物降解速率随浓度的变化关系则

与硝基苯刚好相反,浓度从 0. 1mg / L 逐步增大

到 10mg / L , K 值亦由 0. 021d
- 1逐步增大到

0. 068d
- 1
.苯胺、苯酚在浓度为 1mg / L 以下时,

符合硝基苯的变化规律.

2. 4　溶解度对生物降解速率的影响

苯酚、苯胺的溶解度要大于苯和硝基苯的

溶解度[ 3] ,而实验得到的降解速率结果亦是前

者大于后者. 说明溶解度小, 生物降解速率也

小,难溶化合物一般要比易溶化合物保留的时

间长. 这可能是因为化合物很难进入微生物细

胞,增加了在惰性物质中的吸附或夹带,使其难

以进行反应.

3　结论

( 1)应用方程 Y ( BOD) = L 0 ( 1- 10- K t)及

其相应的参数 K 和 L 0模拟计算在天然海水中

有机污染物 BOD 值随时间变化的规律, 所得

计算结果与实测值较好地吻合.

( 2) 生物降解速率 K 苯酚 > K 苯胺 > K苯 >

K 硝基苯. 难降解的有机物硝基苯只有保持在很

低的浓度下才能被降解,浓度越大,越难降解.

苯胺、苯酚在浓度低于 1mg / L 时, 符合硝基苯

的变化规律.而苯则随浓度增大,降解速率亦增

大.

( 3)有机污染物溶解度小,则在海水中生物

降解速率也小.
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( 2)由于 PPR能较好地利用信息,它无论

对高维或低维数据,正态或非正态,线性或非线

性,独立或非独立分布数据都能有效处理. 因此

它适用于分析和处理环境污染中高维非正态非

线性的有关问题.

( 3) PPR分析还同时给出以相对权值表示

的因子对预测量的贡献大小. 因此这种方法还

可用于优选环境因子,为环境管理和污染防治

决策提供依据.

( 4)由于 PPR采用审视数据-模拟-预测这

样一条探索性数据分析新途径,建立的模型稳

健性和抗干扰性好, 因而预测结果具有较高的

精度.

( 5)直接使用已编辑好的 PPR 计算软件

SMART 预测污染物浓度时, 只有 S、M 和 Mu

很少几个参数需要指定和反复调试, 因此使用

方便.
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respect iv ely . T he CODCr removal ef ficiency is

mor e than 80% and CODCr of the final eff luent

is decreased to less than 200mg / L which meet

the requirement of the National Standard.

Key words: dye intermediate; J-acid w aste

liquor, Tobias acid w aste liquo r, chem ical ox i-

dat ion; Fenton reagent .

Projection Pursuit Regressive Model on Con-

centration Forecast of Pol lutant. L i Zuoyong

( Dept . of Atmospher ic Elect ronics Eng. ,

Chengdu Inst itute of M eteo rolog y, Chengdu

610041) : Chin. J . Env iron. Sci . , 18( 4) , 1997,

pp. 38—40

A pr oject ion pursuit regr essive model on con-

centrat ion fo recast of pollutant w as invest igat-

ed by analysing environmental monitoring da-

ta . Use is being made of the new idea of exam-

inat ion of data-simulat ion-fo recast o f pro jec-

tion pursuit regressive techniques. Concentra-

tion fo recast of w ater po llutants BOD and DO

wer e car ried out , respectively , using this mod-

el . The results of the forecasts show ed that

the qualif ied rates of f it t ing and forecast ing of

the model acquire 100% and 83. 3%, respec-

tiv ely .

Key words: environmental pollut ion, pollu-

tant , forecast , project ion pursuit regressive

model.

Kinetic Study on the Biodegradation of Organ-

ic Pollutants in Coastal Seawater of Dalian.

Tong Zhiyou, Zhou Jit i, Chen Yuchen( Dept . of

Evnir on. Eng . , Dalian U niversity of T echnolo-

gy , 116012) : Chin. J . Envir on. Sci. , 18 ( 4) ,

1997, pp. 41—44

In this paper, studies w ere carried out to de-

term ine the biolog ical deg radat ion kinet ic

characterist ics of four kinds of org anic pollu-

tants in coastal seaw ater of Dalian. By adding

benzene, nit ro-benzene, phenol and aniline to

natural sea water, r espect ively , the bio chem i-

cal oxygen demand( BOD) of the o rganic com-

pound w as tested under dif ferent concentra-

tion gr oups o f 0. 1mg / L , 0. 3mg/ L , 0. 5mg/ L ,

1mg / L etc. . Through data analy sis, the kinet ic

par ameters K and L 0 of the compound w ere

obtained ( K represents first-o rder biodegr ada-

t ion rate constant , L 0 represents ult imate

BOD ) . The mathemat ic model y = L 0 ( 1 -

10- K t ) of the BOD, w hich w as expresed by

f ir st-order r eaction kinet ics, w ell demonst rated

the variat ion of BOD w ith t ime. T he results

calculated according to the model w ere sim ilar

to the experiment values. Some influence fac-

tors on the biodegradation rate of the com-

pound w er e also analy zed and discussed in this

paper. T he conclusion was that biodegradat ion

w as mainly af fected by molecular st ructure.

Key words　 biodeg radat ion, benzene, nit ro-

benzene, aniline, phenol, co astal seaw ater, bio-

chemical ox ygen demand.

Study on Additional Experiment of

Chemisorption Catalytic Oxidation for SO2

from the Smelting Waste Gas. Ning Ping , Sun

Peishi, Song Wenbiao ( Dept . o f Environ. Eng. ,

Kunm ing University of Science and T echnolo-

gy , Kunming 650093) : Chin. J . Environ. S ci. ,

18( 4) , 1997, pp. 45—48

Addit ional experiments of catalyt ic ox idat ion

of SO 2 in aqueous so lut ion have been carr ied

out at a smelt ing plant in a fo am tow er con-

taining one serv e-plate, 16%( w t ) H2SO 4 has

been obtained while the abso rpt ion ef ficiency

of SO 2 is above 50%. Producing r ate of H2SO 4

is about 1. 8%( w t ) / h. T he best ratio o f solu-

t ion and gases is 5L/ Nm 3. Addit ion of

Al2 ( SO4 ) 3 and O 2 in the so lut ion improves the

absorpt ion pr ocess. T he change o f SO 2 concen-

tration has small ef fect on the absorpt ion eff i-

ciency.
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Based on the detailed mechanism of nitr ogen

chemist ry , the r eaction characterist ics of fuel
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