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摘要:
 

当前地表水突发性污染事件频发,已造成严重的环境和社会影响,对环境监管部门应急处置

能力建设提出了新要求和新挑战。地表水水质在线监测数据具有高频率和高时效等特点,系统论

述了基于在线监测时间序列数据的水质预测模型的研究现状和进展,包括数据软测量、预处理方法

和水质预测模型等,分析了不同水质预测模型在应用过程中存在的问题,并对未来研究方向进行了

展望,以期为水质预测预警和环境监管提供技术支持和方法参考。
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Abstract:
   

Sudden
 

pollution
 

incidents
 

in
 

surface
 

water
 

have
 

occurred
 

frequently
 

and
 

caused
 

serious
 

environmental
 

and
 

social
 

impacts,
 

which
 

raised
 

new
 

requirements
 

and
 

challenges
 

towards
 

to
 

environmental
 

supervision
 

departments.
 

Online
 

monitoring
 

data
 

of
 

surface
 

water
 

quality
 

have
 

features
 

of
 

high-frequency
 

and
 

high
 

time-efficiency.
 

The
 

recent
 

research
 

status
 

and
 

progress
 

of
 

water-quality
 

prediction
 

models
 

with
 

online
 

time-series
 

monitoring
 

data
 

were
 

summarized,
 

including
 

data
 

soft
 

measurement,
 

preprocessing
 

methods,
 

and
 

water-quality
 

prediction
 

models.
 

The
 

problems
 

in
 

the
 

practical
 

applications
 

of
 

the
 

relevant
 

water-quality
 

prediction
 

models
 

were
 

analyzed.
 

Also,
 

the
 

future
 

research
 

directions
 

with
 

respect
 

to
 

water-quality
 

prediction
 

are
 

proposed.
 

The
 

aim
 

of
 

this
 

work
 

is
 

to
 

provide
 

reference
 

and
 

technology
 

support
 

for
 

water-quality
 

prediction
 

and
 

warning,
 

and
 

environmental
 

supervision.
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  当前,全球范围内由化学品泄露等事故所导致

的水质污染事件频发[1-3],造成了严重的环境和社会

影响。突发性污染水质预测和应急预警已成为环境

监管领域的关注焦点,这对地表水水质管理而言非

常重要[4]。河流水质预测是区域水环境管理的基

础[5],通过对一定范围内的水质参数变化进行实时

监测,结合当前水质状况、生态环境状况、污染物迁

移特性和社会经济发展等造成的污染过程,分析水
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质参数变化对未来水质状况的影响,预测水质参数

的变化趋势。随着信息技术和大数据等领域的飞速

发展,我国水体监测基础设施日益完善,水质自动监

测系统布设也日益广泛,监测数据日益成熟,现有的

水质自动监测系统对常规水质指标已实现高频率、
高时效连续监测[6-7],如总氮(TN)、溶解氧(DO)、浊
度等,即使部分难以实现连续监测的水质参数也可

通过软测量等技术进行间接测量,这些为基于在线

监测时间序列的水质预测奠定了数据基础。然而,
水质预测目前仍处于发展阶段,如何有效利用已有

庞大的水质在线监测数据实现水质精确预测,是构

建和研发水质预测模型亟需解决的关键问题[8]。
目前已报道的水质预测模型主要采用回归模型

法和神经网络法等,这些方法考虑的影响因素较少,
应用简便,预测结果良好。其中,回归模型法在旅

游[9]、人口[10]、经济[11]等领域应用优势较为显著,但
在水质管理中的研究和应用较少[12-13]。相比之下,
虽然神经网络法需要较长时间序列的水质监测历史

数据,但其预测结果的准确度高,已成为国内外水质

预测模型方法的研究重点[14]。基于此,本文系统论

述了当前基于在线监测时间序列数据的水质预测

模型方法的研究现状和进展,包括数据软测量、预
处理方法和水质预测模型等,同时针对水质预测的

未来研究方向提出了展望,可为水质监管提供技术

支持。

1 水质监测及数据预处理

1.1 水质监测与软测量

  水质监测通常采用直接测量法和软测量法。对

于可快速准确测定的水质参数如水温、DO、氧化还

原电位(ORP)、pH、浊度等,可采用直接测量法,并
可将其用于水质预测;而对于生化需氧量(BOD)、

TN等难以实现高频直接监测的参数,通常可通过

建立软测量模型来进行测量[15],利用可测辅助变量

(如水温、DO、浊度等)实现对主导变量(BOD和TN
等)的测量。软测量基本框架如图1所示。

图1 软测量基本框架
Fig.1 Frame

 

of
 

soft
 

measurement
 

model

  在水质监测领域,软测量主要在利用流量、温度

和浊度等易实现连续测量的水质参数与难以连续直

接监测的水质参数之间建立相关关系,通过各种数

学计算和估算,实现对难直接监测水质参数的测量,
可有效解决一些在线监测方法无法解决的问题,这
项技术已被广泛应用于不同水体水质参数的连续监

测和预测[16]。例如,通过构建城市污水中氨氮与

pH、DO和化学需氧量(COD)之间的关联软测量模

型,并采用多元线性回归模型拟合,可实现对污水氨

氮的连续监测[17]。类似地,以浊度和流量作为水质

参数基础数据,采用多元回归分析建立总磷(TP)的
软测量模型,获得软测量计算值的时间序列,实现对

TP的高频连续监测,结果显示TP实测值均处于其

软测量预测值的90%可信度范围内[18]。

1.2 水质数据预处理

  通常,直接使用在线监测数据进行软测量建模

无法取得准确结果,甚至可能会因为误导操作而导

致整个建模过程失败。为提高建模数据质量,识别

和消除异常数据是非常关键的[8],因此有必要对初

始数据进行预处理。预处理方法的合理性会直接影

响软测量模型的精度,严重时会导致模型无法预测。
基于此,在数据预处理时需剔除过失误差和随机误

差。过失误差是由非随机事件(如传感器失灵、仪器

损坏、药剂过期等)引发的测量结果严重偏离现实情

况的现象,测量数据与真实值之间存在明显差异;随
机误差是由测定过程中的人为或自然因素随机波动

所产生的误差,主要由不稳定随机因素的变化造成,
如气温、风速、天气情况等自然因素波动,仪器电压

不稳定及测试人员不同操作习惯等。通常,过失误

差多采用拉依达准则、格拉布斯准则和狄克逊准则

进行筛选,而随机误差可采用滤波方法结合聚类分

析进行预处理和归一化。其中,拉依达准则在实际

操作中应用较多[15],主要步骤如下:
假定样本数据分别为a1,a2,…,an,平均值为

a-,偏差为bi=ai-a-(i=1,2,…,n),采用贝叶斯公

式(式(1))得出样本标准偏差δ。

δ= ∑
n

i=1
b2i -

(∑
n

i=1
ai)

2

n

􀭠

􀭡

􀪁
􀪁􀪁

􀭤

􀭥

􀪁
􀪁􀪁 (n-1) (1)

  如某一样本ai 的偏差ws(1≤s≤n)满足:
|ws|>3δ,则认为ai 是异常数据。此外,将p 组数
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据并列组成n 行的矩阵,每组数据量为n,进一步采

用标准化方法归一化样本数据,方法如式(2)所示。

y*
cd =

ycd -y-d

Kd

,c=1,2,…,n;d=1,2,…,p(2)

式中:y*
cd 为归一化后第c行第d 列数据;ycd 是原始

第c行第d 列数据;y-d 为第d 列数据平均值;Kd 是

第d 列数据标准偏差。样本数据经归一化处理后可

消除各指标量纲不同所带来的误差影响,已有研究

报道[19]调用premnmx函数对输入变量进行归一化

处理,可提高所建模型的训练速度和灵敏度。此外,
数据预处理还可通过小波去噪法[18,20],利用小波函

数划分样本数据频率,将时间序列以二维平面的形

式输出,并将原始时间序列分为低频和高频两部分。
其中,低频部分主要包含原始时间序列的变化规律,
是需保留的分量,而高频部分则包含影响预测精度

的噪声,是需去除的分量,进而实现对初始数据样本

的有效处理。

2 基于时间序列数据的水质预测模型

2.1 自回归(autoregressive,
 

AR)模型

  AR模型采用前i个时间序列数据线性组合加

上随机误差来预测下一个时间数值[21],如式(3)
所示。

Yt=Φ1Yt-1+Φ2Yt-2+…+ΦiYt-i+δ+at (3)
式中:Yt-1,Yt-2,…,Yt-i 为前i个时间序列观测值,

Φ1,Φ2,…,Φi 为与时间序列观测值对应的系数;

δ为常数;at为误差值。
采用AR模型进行数据时间序列预测一般包括

时间序列的平稳性检测、模型阶数确定、AR模型建

立等[22],可基于历史时间序列水质监测数据对当前

水质状况进行有效预测。朱炜玉等[23]以美国东海

岸的波托马克河为研究区域,首先确定了河水浊度、
电导率和DO的AR模型阶数,分别使用前7、12和

7个历史观测值的线性组合对这3种水质指标当前

值进行预测,取得了较好的预测结果。AR模型还

可通过跟踪和预测水质背景数据获得残差,与设定

阈值比较后进行水质异常判断,如秦文虎等[21]采用

基于向量的AR模型对水体异常DO进行检测,结
果表明误报率低。笔者课题组构建了基于历史在线

水质时间序列的优化非线性 AR模型,通过优化输

入数据、模型延迟阶数和隐含层神经元数,实现对地

表水体pH、DO和浊度的良好预测[12]。然而,也有

研究报道[24]AR模型对于水质波动大和时间跨度大

的水质指标预测效果较差,这可能与 AR模型本身

线性预测特征有关,其对波动较小的水质时间序列

结果预测效果较好,但模型预测残差会随水质污染

突发事件的发生或水量出现异常而发生变化。由此

可见,AR模型虽操作简单且计算复杂度较低,但当

突发污染事件发生时仍存在预测精度较低的缺陷。

2.2 自 回 归 移 动 平 均 (autoregressive
 

moving-
average,

 

ARMA)模型

  ARMA模型表达方式可用式(4)表示。

Yt=φ1Yt-1+φ2Yt-2+…+φpYt-p +μt-
θ1μt-1-θ2μt-2-…-θqμt-q

(4)
式中:Yt 为 (p,

 

q)阶 ARMA 模 型,可 记 为
 

ARMA(p,
 

q);φ1,φ2,…,φp 为自回归参数;μt 为

白噪声序列;θ1,θ2,…,θq 为移动平均参数。若引入

滞后算子B,可将式(4)表示为式(5)。

φ(B)Yt=θ(B)μt (5)

  假定θ(B)=0,则序列Yt 为p 阶AR模型,即

AR模型是 ARMA 模型的特例。有研究[25]采用

ARMA模型预测分析三峡库区长江干流断面DO、
高锰酸盐指数和氨氮变化趋势,以评估三峡水库水

位调度对库区水质的潜在影响,预测结果表明氨氮

是入出库断面的首要污染物,但断面整体水质状况

呈现好转趋势。此外,陈青松[26]采用 ARMA模型

预测青衣江洪雅段地表水水质情况,将2011年1月

至2015年11月间的118个水质数据作为初始样本

构建模型,并用2015年12月的实测数据进行检验,
结果显示ARMA模型的预测值与实测值之间的均

方根误差始终低于0.026。此外,ARMA模型也被

成功应用于水源水水质指标的预测[27-28],通过构建

水质浊度和COD时间序列预测模型,较准确地预测

了水源水浊度和COD的变化趋势。然而,与AR模

型相似,ARMA模型在预测较小时间跨度的水质指

标时精度较高,但对于时间跨度大的水质指标预测

存在精度降低的缺陷[29]。

2.3 BP神经网络(BP
 

neural
 

network,
 

BPNN)

  人 工 神 经 网 络 (artificial
 

neural
 

network,
 

ANN)在环境水体水质指标预测等方面的研究和应

用发展较为迅速,采用 ANN方法可对非线性数据

进行预测分析,结果精确度与实测水质历史数据样

本量密切相关,具有泛化性强、稳健性高、训练速度

快,以及可避免陷入局部最优解等突出特点,已被广

泛应用于水质预测和预警[30]。BPNN是基于ANN
发展而来的一种基于误差反向传播的多层前馈型神

经网络算法[14],是目前使用最为广泛的算法之一。
与其他神经网络算法类似,BPNN可在不明确输入

和输出变量之间数学关系情况下,采用“黑箱”学习

并存储大量输入和输出映射关系,然后通过前向传

播不断调整网络权值和阈值,使其误差平方和最小。
此外,BPNN在前馈型网络结构上耦合后向传播算

法,正向传播信息与反向传播误差循环交替,输入信

811
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号通过输入层进入模型网络,通过加权求和与激活

函数处理后从输出层输出,当输出值与期望值之间

的误差未达到期望范围值时,模型网络会根据实际

输出值与期望输出值之间的误差值再进行反向逐层

传播,进而获得所有单元的误差信号,以此作为各神

经元之间权值修正幅度的参考[31]。网络的权值和

阈值在反馈误差值下,经一定梯度不断修正,使输出

值逐渐向期望值逼近,循环足够次数直至输出误差

在预期可接受范围内,或达到预先设定的学习次数

时即停止[32]。BPNN 神经元模型如图2所示,其
中:P 为输入;w 为权值;b 为阈值;a 为神经元状

态;f 为激活函数;y 为线性神经元模型的输出。

图2 BPNN神经元模型示意图[31]

Fig.2 Schematic
 

of
 

BPNN
 

neuron
 

model[31]

  典型3层BPNN结构示意图如图3所示,其中:

X 为外界输入;w 为网络中各层的权值;j,
 

i,
 

k 分

别为输入层节点、隐含层节点和输出层节点;θ 和a
分别为隐含层和输出层阈值,其下标为节点序号;Φ
和Ψ 分别为隐含层和输出层的激励函数;O 为输出

部分。从图3可以看出,一个典型的3层神经网络

包括输入层、隐含层和输出层,不同层之间通过全互

连方式进行连接,同一层上的神经元相互之间不干

扰,网络结构中可含有一个或多个隐含层。

图3 典型3层BP神经网络结构示意图[14,31]

Fig.3 Schematic
 

of
 

the
 

typical
 

structure
 

of
 

three-layer
 

BPNN[14,31]

相比其他预测模型,BPNN在水质预测领域的

应用较为成熟[33-34],如琚振闯等[19]构建了采用黄河

内蒙古河段上游断面水质监测数据预测下游断面水

质变化的BPNN模型,并采用各监测断面COD历

史监测值进行模拟训练并预测,结果表明COD平均

相对误差仅为5.66%,预测精度较高。在BPNN基

础上,可进一步通过耦合其他算法或对初始数据进

行降维,提高BPNN预测精度。笔者课题组采用主

成分分析法先对初始数据进行特征提取和降维,并
通过动态滑动窗口进一步处理,构建了针对溶解性

有机碳(DOC)、TN和浊度等水质指标的3层网络

结构BPNN模型,通过优化网络拓扑结构,实现对

苏州河非线性特征水质变化趋势的良好预测[35]。
类似地,BPNN模型也可通过粒子群算法优化和滑

动窗口再处理,构建针对水质参数的预测模型,通过

历史监测数据的训练可取得较好的预测精度[36]。

2.4 长短期记忆神经网络(long-
 

and
 

short-term
 

memory
 

neural
 

network,
 

LSTMNN)

  LSTMNN 模 型 是 为 了 解 决 循 环 神 经 网 络

(RNN)在对较长时间序列进行建模应用时存在梯

度消失等问题而提出的[37],其网络单元一般包括遗

忘门、输入门和输出门,如图4所示。其中:遗忘门

将之前隐含层信息ht-1 和现输入信息Xt 同时输入

到Sigmoid函数(σ),决定一些信息的去留;输入门

将ht-1 和 Xt 输至σ和tanh函数,并将其输出相

乘,以此决定当前输入信息中的重要部分,并更新单

元状态;输出门确定隐含层状态ht应携带的信息,
最后把ht作为当前单元输出,把LSTMNN单元新

状态 Ct 和新隐含层状态ht 传输给下一时刻的

LSTMNN单元,每个单元重复相同步骤直至最终输

出[38]。相比AR和ARMA模型,LSTMNN模型可

较好地处理大时间尺度的数据,但会导致收敛速度

较慢,无法直接确定参数,易陷入局部最优,适用于

样本数量多且具有长期依赖性的时间序列预测。秦

文虎等[39]基于LSTMNN模型,采用2012-2016年

太湖流域某原水厂的在线监测pH值、COD、DO和

氨氮数据构建其未来2
 

h的预测模型,取得了较好

的预测结果,各指标预测值与实测值均方根误差为
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0.012~0.109。有研究[40]表明,LSTMNN模型更

适合短期预测,可通过优化不同链长和不同步长,实
现对水质波动较大断面的良好预测。王嫄嫄[41]通

过对比研究发现,BPNN模型只有在水质DO和TN
实测值变化较为规律的情况下才能取得较好的预测

精度,而LSTMNN模型对水质DO和TN波动较

大时的预测效果更好。

2.5 预测模型特点与适用性分析

  不同的水质预测模型各具特点,在选择应用时

应根据初始样本数据特征,必要时可耦合其他算法

或数据预处理方法,从而提高预测精度。不同水质

预测模型的优缺点与适用场景如表1所示。

图4 长短期记忆单元模型[38]

Fig.4 LSTM
 

memory
 

unit
 

model[38]

表1 水质预测模型特点及适用场景

Table
 

1 Characteristics
 

of
 

water-quality
 

prediction
 

models
 

and
 

their
 

application
 

scenarios
模型 优点 缺点 适用场景

AR、ARMA 建模简单,数据计算与处理迅速
对初始数据的平稳性要求较高,
在水质波动与突发性污染状况
下预测精度较低

适合预测水质情况简单且波动较小
的场景,如污水处理厂、污染较小的
河道上游

BPNN
具有 较 强 的 非 线 性 映 射、自 学
习、自适应能力,可用较少样本
训练网络

收敛 速 度 慢,训 练 样 本 数 据 过
多,易出现“过拟合”现象

适合样本数据有限的场景

LSTMNN
能较好地处理大时间尺度水质
数据

收敛速度较慢,无法直接确定参
数,易陷入局部最优

适合处理时间跨度大的样本数据或
高频监测数据

3 总结与展望

  目前针对在线监测时间序列水质数据预处理和

预测模型建立运行等已有较多研究报道,但在模型

预测可靠性和精确度等方面仍存在诸多问题。开展

水质预测时,应对预测模型进行大量训练,根据不同

区域、不同水体的水质特点,选择并建立合适的预测

模型。未来还需在以下方面开展进一步研究:

1)在环境监测和预测预警领域,如何有效利用

庞大的在线时间序列数据。

2)如何真正实现对未知时间序列的水质预测,
因为目前报道的大部分研究仍停留在使用历史数据

验证预测模型性能的阶段。
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