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基于二阶相似度的即时学习软测量建模方法
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摘    要：针对即时 (惰性) 学习模型频率降低间接导致的精度下降问题，提出一种二阶相似性的即时学习方法。

该方法综合顾及到样本集的整体分布特性，在传统一阶相似度准则的基础上建立二阶相似度准则，采用与测试

样本具有绝大部分相同近邻的二阶相似样本建立当前时刻的模型；同时将累计相似度因子用于建立局部模型

时样本量的确定，并采用相似度阈值的方式判断此刻模型是否需要重新建立。该方法在青霉素发酵过程产物

浓度的预测实验中得到了有效的验证。
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A just-in-time learning soft sensor modeling method based on
the second-order similarity

QI Cheng1，SHI Xudong1，XIONG Weili1,2

(1.  School  of  Internet  of  Things  Engineering,  Jiangnan  University,  Wuxi  214122,  China;  2.  Key  Laboratory  of  Advanced  Process
Control for Light Industry Jiangnan University, Ministry of Education, Wuxi 214122, China)

Abstract:  Aiming at  the  indirect  accuracy reduction caused by the frequency reduction of  just-in-time (lazy)  learning
model,  a  second-order  similarity just-in-time learning method is  proposed.  This  method takes into account  the overall
distribution characteristics of the sample set, establishes a second-order similarity criterion based on the traditional first-
order similarity criterion, and uses a second-order similarity sample with most of the same neighbors as the test sample
to  establish  the  model  at  the  current  time.  At  the  same time,  the  cumulative  similarity  factor  is  used to  determine the
sample  size  when the  local  model  is  established,  and  the  similarity  threshold  is  used  to  determine  whether  the  model
needs to be rebuilt at this time. This method has been effectively validated in the prediction experiment of the product
concentration in the fermentation process of penicillin.
Keywords: just-in-time learning; update frequency; second-order similarity; similarity criterion; first-order similarity;
local model; cumulative similarity factor; similarity threshold

在某些复杂、环境恶劣的工业生产过程中，

由于产品可靠性要求的不断提高，因此需要严格

地监控一些直接或间接影响产品质量的关键变

量。然而考虑到测量成本或者一些技术条件的

制约，导致这些关键变量无法采用在线仪器测量

获得。为了实时精确地预测这些难以测得的变

量，基于数据驱动的软测量技术 [1-3] 得到了快速

的发展，并逐渐地应用到了化工、制药等工业过

程中。

针对某些工况容易随时间发生变化的工业过

程，传统的全局软测量模型难以满足工业过程的
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实时性要求且外推能力差 [4]，比较普遍的一种解

决方案是采用即时学习 [5-6](just-in-time learning，
JITL) 策略，对于 JITL 相似度准则这一核心，学者

们做出了大量的研究。Chen 等 [7] 考虑到常见的

相似度准则仅将样本的输入信息联系起来，没有

综合样本的输出信息，因此其把输入和输出信息

共同考虑构造自适应加权距离作为相似度指标；

Niu 等[8] 结合模糊 C-均值和传统的 JITL 这两种方

法，首先采用模糊 C-均值方法重构收集的历史样

本，然后采用 JITL 方法在重构的历史样本集中选

取当前的局部相似样本建立软测量模型。然而，

该类方法没有考虑到 JITL 的耗时问题，在一些实

时性要求较高的工业过程中无法有效运用。

针对上述提出的问题，Ge 等 [9] 首先计算相邻

待测样本之间的一阶相似度，然后与相似度阈值

比较判断是否更新当前时刻模型，仿真结果表明

可以有效地解决模型耗时问题。但是，此方法忽

略了过程变化较慢时产生的累计误差问题，文献 [10]
将计算相邻两待测数据之间的相似度改进为计算

当前时刻待测样本与前一模型更新时刻待测样本

之间的相似度，可以很好地解决累计误差问题。

但是，上述方法在选择局部样本建模时均采用的

是一阶相似度 (first-order similarity, FOS) 准则，若

只在 FOS 的基础上降低模型更新频率，那么可以

很好地解决模型的耗时问题，但是局部模型的精

度会有所降低。牛大鹏等 [11] 在文献 [9] 的框架上

增加时序性，同时将投影算法用于估计模型未更

新时刻的输出，取得了良好的成果。

综上，本文在 FOS 选取局部样本建模的基础

上，提出一种二阶相似度 (second-order similarity,
SOS) 准则，SOS 准则既考虑到样本总体分布特

性，同时可以更有效地判断当前模型是否需要更

新。对于当前到来的待测样本，采用给定的相似

度阈值判定模型是否更新，若更新，采用所提的

SOS 策略选择与待测样本邻居最多的二阶相似数

据，同时采用累积相似度因子自适应的确定局部

建模样本的个数，并将得到的二阶相似样本代入

高斯过程回归 (Gaussian process regress, GPR) 建立

当前模型，否则，继续采用前一更新之初的模型

估计当前待测样本，最后，采用青霉素发酵过程

对所提方法进行验证，结果表明该方法既解决

JITL 耗时问题，且提高了模型精度。

1   基于二阶相似度的即时学习方法

1.1    传统的即时学习方法

JITL 是根据相似输入产生相似输出的思想，

X{xi ∈ Rm,

i = 1,2 · · ·N}
xq

xq

xq

假设有 N 个历史训练样本的数据集  
，其中 m 表示输入数据的维度。若预

测某一时刻待测样本  ，JITL 的方式是在历史集

中选择与 拥有最高相似性的一组样本来构建当

前的局部模型，同时采用该模型预测 。相似度

准则是 JITL 的核心，现对常用的 FOS 进行描述：

SI = γ
√

exp(−d2)+ (1−γ)cos θ (1)
xq x1

γ ∈ [0,1]

θ

式中:SI 表示某一时刻待测数据 与训练数据 之

间的相似度值；γ表示权重系数且 ；d为两

样本的欧氏距离； 为两样本间的夹角，二者计算

公式为

d=
∥∥∥xq− xi

∥∥∥
2

(2)

θ = arccos
xT

q xi∥∥∥xq

∥∥∥
2
· ∥xi∥2

(3)

1.2    二阶相似度策略

1.2.1   二阶相似度的定义

SOS[12] 定义为：如果两样本的一阶相似样本

大多相同，那么认为两样本拥有较高的二阶相似

性。FOS 准则仅关注单独两样本之间的相似度，

忽略了样本集总体的二阶相似性。如图 1 所示，

数据 1 与 2 的 FOS 很高，数据 1 和 8 的近邻大多

数相同，因此，二者的 SOS 很高，同理数据 2 与

8 的二阶相似性也较高。假设当前到来待测数据

1，若采用 FOS 准则选取相似集，仅仅选择到数据

2；但改用 SOS 策略时，不仅可以选择到数据 2，还
能选择到数据 8。
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图 1    二维空间例子

Fig. 1    Two-dimensional space example
 
 

SOS 算法的伪代码如下：

X{xi ∈ Rm, i = 1,2 · · ·N}
xq

输入　训练样本集  ，测

试样本 
i = 1 : Nfor 

j = 1 : N　for 
xi x j通过式 (1) 计算训练样本  和  之间的 FOS

　end for
end for

SN×N得到训练样本两两之间的相似度矩阵 
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I =
[

i1 i2 ii · · · iN

]对列方向上进行降序排序，得到对应的索引

值矩阵 
i = 1 : Nfor 

xq xi　通过式 (1) 计算测试样本  和训练样本 
之间的 FOS

end for
xq xi SN×1

iq iq I
īq Ī =

[
ī1 ī2 īi · · · īN

]
得到  和  相似度的列向量 ，对其进行

降序排序，得到索引值向量 ，取  和  的前半行

得到  和 
i = 1 : Nfor 

īq īi　计算  和  拥有相同索引值的个数

end for
xq xi输出　索引值的个数，即是  和  的 SOS

1.2.2   SOS 的特性分析

采用二维空间中的数值仿真，进一步探讨

FOS、SOS 准则的区别及特点。图 2 为二维空间

中以 3 个类别中心随机产生的三类数据集。对于

“星型”标记类上一点 (3,2.3)，图 3(a)、(b) 中正方形

标记框标记的样本分别是通过 FOS 与 SOS 准则

选择到的，与 FOS 准则相比，SOS 准则选择到的

相似数据全是同类数据集，这是由于 SOS 准则在

选择相似数据时不仅考虑数据单点间的相似性，

而且充分考虑了数据集总体分布特征。选择同类

别数据建立的局部模型更合理，精度更高。
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图 2    产生的 3 类训练样本集

Fig. 2    Three types of training sample sets generated
 
 

如图 3(a) 所示，假设当前时刻到来椭圆中

“叉号”标记类的数据点，使用 FOS 方法计算其与

数据点 (3,2.3) 之间的相似度，那么计算出来的

FOS 很高，致使模型不会更新，仍采用更新之初

模型估计会使模型精度下降；而将 SOS 准则用

于计算其与点 (3,2.3) 的相似度，二者的 SOS 较

低，使得模型会更新，进而选择到的局部相似数

据更合理。因此，无论从数据集选取的角度还是

从更新模型角度考虑，SOS 在某种程度上都具有

优势。
 

(a) FOS 方法

(b) SOS 方法

0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0 3.5 4.0 4.5 5.00

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

3.0

3.5

4.0

4.5

5.0

X

Y
0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0 3.5 4.0 4.5 5.00

0.5

1.0

1.5

2.0

2.5

3.0

3.5

4.0

4.5

5.0

X

Y

3,2.3

3,2.3

 
图 3    FOS 方法与 SOS 方法的区别

Fig. 3    The difference between FOS and SOS
 
 

1.3    累计相似度因子

建立局部模型时，数据集个数的选取也是影

响 JITL 模型精度的一个重要因素。若选择的数

据过多会导致信息的冗余，失去了 JITL 相似输入

产生相似输出的本意；过少会引起信息的丢失，

这两种情况都不利于模型精度的提升。常用的解

决方式是根据经验选取局部模型的数据个数，然

而这样的选取方式具有盲目性。为了有效解决这

一问题，本文引用累积相似度因子 [13-14] 自适应的

选取相似数据的数量，其计算公式为

sk =

k∑
i=1

sqi

N∑
i=1

sqi

,0 ⩽ k ⩽ N (4)

sqi xq i

sqi sq1 > sq2 > · · · sqi · · · >
sqN sk

k

式中：  为待测数据  与第  个训练样本之间的

相似度，且  是经过降序排序，即

，类似于 PCA，取  的值为 0.85 或 0.9，表示前

 个最大的相似度占总相似度的贡献率，采用这

样的方式可以在避免冗余的情况下获得大部分数

据信息，比经验选取更有意义。

2   自适应更新机制的 GPR 模型

2.1    模型更新机制

针对每个新来的待测数据，JITL 都是通过选
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择到的相似样本建立局部模型，并对待测数据进

行估计。但是，一般的工业生产过程不会频繁发

生工况变化。因此，可以继续采用之前建立好的

的局部模型预测工况变化较小时刻的待测样本，

从而减少模型耗时。

通常通过比较两相邻样本相似度与当前阈

值 (THR) 的大小来降低模型更新频率，若小于

THR，则更新模型估计当前待测数据；否则，沿用

之前建立的局部模型进行估计输出。然而，当生

产过程的工况变化较为缓慢时，如果仅计算相邻

数据之间的相似度，可能会一直大于 THR，从而

使模型未及时更新引起累计误差问题。所以，可

以改进为计算当前时刻与前一模型更新时刻数

据间的相似度来克服累计误差问题。详细描述

如下：

xq

xq

xq

1) 若当前为 q 时刻，经过计算且模型需要更

新，当来到新的测试数据 ，采用 1.2 节的方法从

历史样本集中选择与   SOS 最高的一批数据建

立当前的 GPR 模型，同时估计 ，并将 SOS 最高

的值乘以某一数值 (参数) 用于判断之后时刻模

型是否需要更新的 THR。

q+1 xq+1 xq

xq+1

2) 当 时刻数据 到来，计算其和 之间

的 SOS，同时与 THR 比较，若小于 THR，则更新

模型进行估计，同时更新相似度阈值，否则，认为

当前工况变化较小，仍采用 q时刻的局部模型对

进行估计。

q+1 q+2

xq+2 xq

xq+1

3) 如果  未更新模型，在  时刻，计算

测试数据  和前一模型更新时刻数据  之间

的 SOS，其他的判断方式与  相同。

2.2    GPR 建模方法

GPR 是一种非参数概率模型，已经成为机器

学习领域的一种重要的建模方法，并在近些年

来得到广泛关注与应用 [15-17]，其基本原理描述

如下。

X{xi ∈ Rm, i = 1,2 · · ·N}
{yi ∈ R, i = 1,2 · · ·N} m

现有历史训练数据集  和
Y  ，分别代表   维输入样本和

1 维输出标签。可以采用如下的关系式表示输入

与输出间的关系：
yi = f (xi)+ε (5)

f ε

σ2
N

式中：  为某种未知的函数； 为均值为 0，方差为

 的高斯白噪声。

xq yq对于某一待测数据 ，它的输出预测值  满
足高斯分布，其均值和方差可以分别表示为

yq(xq) = cT(xq)C−1Y (6)
σ2

yq
(xq) = c(xq, xq)− cT(xq)C−1c(xq) (7)

c(xq) = [c(xq, x1),c(xq, x2), · · · ,c(xq, xN)]T

C =

Σ +σ2
N I

c(xq, xq)

其中， 为待测

输入数据与每个历史数据协方差构成的矩阵，

 是历史输入数据自身之间的协方差矩阵，

 为待测输入自身的协方差值。

GPR 有不同的协方差函数可以选择，本文选

取径向基协方差函数，其详细描述如下：

c(xi, x j) = vexp

−1
2

m∑
t=1

ωt(xit − x jt)2

+σ2
Nδi j (8)

v ωt

δi j

其中， 是先验知识的总体度量；  为第 t 维样本

的权重； 是 Kronecher 算子，代表每个辅助变量

的重要程度。

θ =
[
v,σ2

N ,ω1, · · · ,ωm
]通常采用极大似然估计计算式 (8) 中的参数

，其对数似然函数为

L(θ) = −1
2

log(det(C))− 1
2

YTC−1Y− N
2

log(2π) (9)

θ首先对超参  进行初始化，然后采用共轭梯

度法得到优化的参数 [18]。参数确定后，当来到

新的待测样本，根据式 (6) 得到模型输出。

3   基于二阶相似度的即时学习建模
步骤

基于 SOS-JITL 软测量建模流程图如图 4，具
体建模步骤如下：

I

1）采用式 (1) 计算历史数据相互间的 FOS，得
到相似度矩阵，同时将其降序排序返回索引值矩

阵 。

iq

2）假如当前 q 时刻模型需要更新，针对待测

数据 xq，计算其与历史数据之间的 FOS，并返回索

引值向量 。

īq īi

xq

xq

3）通过 1.2 节计算  与  间的 SOS，同时采用

累积相似度因子自适应选取与 近邻最多的一批

数据建立此刻的 GPR 模型，并估计 同时更新模

型的 THR。

q+1 xq+1

xq

xq+1 q+1

xq+1

4）若 时刻测试数据 到来，计算其和当

前模型更新之初时刻数据 间的 S O S，并与

THR 比较，若小于 THR，如步骤 3）更新模型和

THR，并采用新模型估 ，同时将 时刻设置为

模型更新之初时刻；否则，仍采用 q时刻模型估计

。

q+n xq+n

yq+n

5) 对于  时刻的待测数据 ，重复步骤

4），可得估计值 。
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4   实验仿真

青霉素产生菌在适当的温度、pH 值等外部环

境条件下生长与抗生素合成这一过程称为青霉素

发酵过程，此过程分为 3 个阶段，即产生菌生长阶

段、青霉素合成阶段与产生菌的自溶阶段 [19]。作

为模拟青霉素发酵过程的 Pensim 仿真平台，其包

含了众多的输入变量与输出变量，其中青霉素这

一重要产物的浓度在实际发酵过程中难以测得，

因此可以采用软测量建模进行在线预测。本文采

用通气速率、CO2 浓度和 pH 值等 6 个变量作为输

入变量，青霉素浓度作为输出变量，建立软测量

模型。采用 Pensim 仿真平台产生 400 组样本，选

取其中 200 组作为训练数据，剩余的作为测试数

据来验证所提方法。

为了对比建模方法的性能，分别采用 SVM、

PLS、ANN、GPR 建模方法预测青霉素浓度。其

中定义 ANN 的网络层为 3 层、隐藏层节点数为

20、步长为 0.01、迭代次数为 100 次、训练目标最

小误差为 0.001；SVM 采用高斯核函数。图 5 给

出了 4 种方法的预测结果，图中实线表示青霉素

浓度的实际值，虚线表示各方法的预测值。从图

中可以得到，GPR 方法的预测值更逼近于实际真

值，表明 GPR 建模方法的精度更高。

 

设当前时刻为初始时
刻，相似度阈值为
THR，模型为 f (x)

计算 xq+n 与初始时
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度，记为ss
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更新模型和相似度
阈值，使 q+n 时
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Y
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图 4    基于 SOS-JITL 方法的建模流程图

Fig. 4    Modeling flow chart based on SOS-JITL method
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为了进一步分析 GPR 方法的优势，采用均方

根误差[20](RMSE) 这一指标对比各种建模方法，其

计算公式为

RMSE=

√√√√√√√√ M∑
j=1

(y j− y∗j)
2

M
(10)

y j j y∗j
M

式中：  表示第  测试样本的真实值； 为测试样

本的估计值； 表示测试样本的数目。

表 1 给出了 4 种方法的 RMSE，从表中可以

清晰地看出本文所采用 GPR 方法的 RMSE 最小，

进一步表明该方法建立的模型估计精度更高，跟

踪能力更强。
 

  
表 1    4 种基本建模方法的 RMSE

Table 1    RMSE of the four basic modeling methods
 

方法/指标 RMSE
SVM 0.079 7

PLS 0.067 2

ANN 0.021 1

GPR 0.019 3
 
 

为了验证本文所提方法的预测性能，分别选

取 GPR 方法、一阶相似度的 GPR 方法（简写为

JITL-GPR）、减少模型耗时的一阶相似度 GPR 方

法（简写为 RJITL-GPR）3 种方法与本文方法 (pro-
posed) 对比，且 JITL 在选取局部相似样本数目时

均采用累积相似度因子。4 种方法预测曲线如

图 6 所示，将样本 130~190 的预测曲线进行放大，

可以直观的看出，与前 3 种方法相比，所提方法的

跟踪性能更好。4 种方法的预测误差如图 7 所

示，其中，图 7（d）中的误差曲线在 0 处抖动幅度

更小，表明该方的预测精度更高。
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图 5    4 种基本建模方法的预测曲线

Fig. 5    Prediction curve of the four basic modeling methods
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为了进一步分析所提方法的优越性，采用

RMSE 和模型时耗作为评价标准。表 2 给出了

4 种方法的 RMSE 和建模耗时。由表中的信息可

以得到，与单一 GPR 方法相比，JITL-GPR 尽管提

高了模型的精度，但是建模所花费的时间太长，

对于一些实时性要求较高的生产过程，该方法可

能无法满足实际要求；RJITL-GPR 由于降低了模

型的更新频率使得建模时间大大缩短，与此同时

降低了模型精度；与前 3 种方法对比，所提方法不

仅降低了模型的时耗，同时提高了模型的精度。

这是由于 SOS 在选择局部相似数据时，可以更合

理地选取到相似数据，同时也更准确地判断模型

是否更新，使当前选取的二阶相似样本建立的局

部模型更适用于模型未更新时刻的数据。
 

  
表 2    4 种方法的 RMSE 和建模时间

Table 2    RMSE and modeling time of the four methods
 

方法/指标 RMSE 建模时间/s

GPR 0.019 3     1.6

JITL-GPR 0.015 3 106.9

RJITL-GPR 0.019 5     8.4

本文方法 0.012 4   20.2
 

5   结束语

从工业过程实时性角度出发，提出一种基于

SOS 的 JITL-GPR 方法，在自适应模型更新机制的

框架下，采用 SOS 方法从历史数据中选取与当前

待测数据用于更多邻居的样本建立此时的局部

GPR 模型，同时引入累计相似度因子优化局部模

型的样本数目。与 FOS 准则相比，SOS 准则在选

取相似样本时，既关注了两数据单点间的相似
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图 6    4 种方法的预测曲线

Fig. 6    Prediction curve of the four methods
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图 7    4 种方法的预测误差曲线

Fig. 7    Prediction error curve of the four methods
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度，同时也考虑了单个数据与历史集总体分布特
征之间的关系。因此，所提方法在选择相似样本
时更合理，同时也可以更为准确地判断模型是否
更新。采用青霉素发酵过程中青霉素浓度对所提
方法进行验证，结果表明该方法不仅减少模型的
时耗，同时提高了模型的精度。
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第三届中国智能教育大会
The 3rd China Intelligence Education Conference (2020)

2020 年 10 月 10-11 日，由中国人工智能学会、中国教育技术协会、中国语言智能研究中心、中国职业技
术教育学会联合主办的第三届中国智能教育大会将在西安召开。本届大会的举办旨在开展政策、理论、技
术、产品等多层面交流，分析发展机遇，总结实践得失，并进一步探讨人工智能与教育深度融合的趋势与策
略，探索智能教育与教育均衡发展新模式，为实现教育现代化，迈入教育强国行列，推动我国成为学习大国、
人力资源强国和人才强国做出重要贡献，使智能教育真正服务于国计、服务于民生，促进我国教育的全面
发展。

大会设置 9 场主题报告、10 场专题论坛，汇集李德毅院士、戴琼海院士、郑南宁院士、吾守尔·斯拉木院
士、黄维院士、王耀南院士、管晓宏院士、张建伟院士、汉斯·乌思克尔特院士、任福继院士、李明院士、孙茂
松院士、李世鹏院士，13 位中外院士在内的超百位知名专家学者，议题覆盖大政方针、学术理论、技术创新、
产品应用等多个方面，将是一场清晰洞察未来教育全貌，精准把握智能教育产业机遇的综合盛会。

第三届中国智能教育大会在前两届成功举办的基础上，将进一步发挥集聚资源、展示成果、促进交流的
平台作用，汇聚人工智能及教育领域的先进思想和研究成果，驱动教育信息化智能化发展。

(相关会议信息参见 http://ccai.caai.cn/)
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