
百科探索                                                                                       电力技术研究 

 47 

乙醇偶合制备 C4 烯烃 
曹正好 1  周佳怡 2  俞克勤 3  张汉龙 4  刘梦婷 5 

（1.2.3.4.安徽省马鞍山市雨山区皖江工学院  243000） 
（5.广东省广州市从化区温泉镇温泉大道中山大学南方学院  510000） 

摘要：资源短缺不断加剧，寻求新型可再生替代资源以制取 C4 烯烃，成为当下研究热点。面对巨大的新型化工
能源市场，本文从生产条件、生产成本考虑，建立了多元线性回归模型，借助 SPSS 等工具对数据进行可视化处理。
建立拟合模型后，辅助以 POS-ELM 粒子优化算法进行模拟验证。并最终得到了温度、催化剂组合等生成 C4 烯烃
的最佳配比。 

针对问题一，对附件 1 中乙醇转化率、   C4 烯烃选择性和温度的关系问题进行了简化。选取装料方式 Ⅰ 的 A 
组和装料方式Ⅱ的 B 组，使用 SPSS 软件进行多元线性回归建模，对可视化图像分析。在 350 度之前乙醇转化率、
C4 烯烃的选择性随温度升高而升高；反之降低。借助 Excel 图表分析，得到在 240min 时 C4 烯烃选择性达到最高 
40.32%。 

针对问题二，本文对该问题进行了简化。利用信号与系统、  自动控制原理等学科知识，构建出输入变量与输出
变量的关系模拟框图，利用微分方程模型构建状态变量，得出在 A1 组催化剂组合、温度为 300 到 350 度时，C4 烯
烃的选择性最好约为 47%。以 温度为研究对象，  A1 催化剂组合的 C4 烯烃选择性最好；以节约能源的角度来说，
A2 相比于 A7 催化剂组合在乙醇转化率中具有更高的市场应用前景。 

针对问题三，采用决策树算法来拟合出一个大致的温度和催化剂选取范围。  由控制变量，得出在 A3 催化剂组
合、   400℃下 C4 烯烃收率达到了最大值 4472.81%。后利用 SPSS 软件，构建出恒温、催化剂组合改变的模型图。
得出低于 350 度条件下，   把 Co 的负载量控制在 2wt%,Co 的负载量和 HAP 的质量比为 1:1，且乙醇按每分钟 
1.68ml 加入时，   C4 烯烃的收率最大为 2654.10%。并采用 POS-ELM 粒子优化算法进行验证，   得到模拟结果
与实际分析结论相同。 

针对问题四，为使上述结果更加合理，采取 350 度为关键点分析如何选取催化剂组合等因素使 C4 烯烃的收率
最高。通过建立机器学习-随机森林回归算法模型，针对各个因素进行拟合。采用控制变量法对在 350 度左右的温度
梯度进行分析，在其他条 

件不变的情况下，当温度约为 340 到 350 度 、Co/SiO2 和 HAP 装料比保证在 
(2 :1,1 :1,1:2)、乙醇按每分钟 1.68ml 加入、  乙烯选择性(7.61%)、  乙醛选择性(13.82%)、碳数为 4-12 脂肪醇

-选择性(15.16%)，可以得出 C4 烯烃收率最大化的结论。 
通过乙醇偶合制备 C4 烯烃建模的研究，我们得到了最优的制备方案，为工业化生产 C4 烯烃提供了一种更高效

的方案。 同时，我们期待未来有更多的清洁能源被制造出来 ，让我们的生活变得更加绿色、环保、高效，让建模思
想在其它领域也能大放光彩。 

关键词：POS-ELM 粒子优化算法、随机 森林回归算法模型、   C4 烯烃制备、乙醇偶合 
 
一、问题分析 
2.1 问题一的分析 

我们首先需要对每种数据进行数据清洗与线性回归

统计分析，通过对模型摘要的 R 方数据进行分析，观察

值是否大于 10%，分析其数据拟合效果。在对数据显著

性进行探究是否小于 0.05。根据德宾-沃森检验和共线

性检验，附件一数据是否独立。再根据残差分析该数据

与模型是否匹配。 

2.2 问题二的分析 

利用 Excel 进行控制变量数据处理。在一定的温度

条件下，不同的催化剂组合对反应速率的影响。同时利

用线性系统构建模型体系。   简化反应关系，如图 1 所

示。 

 

图 1：乙醇偶合制备 C4 烯烃示意图 

2.3 问题三的分析 

乙醇是工业中非常常见的工业原料之一，通过脱水
缩合 就能得到烃，因此我们可以用乙醇制备 C4 烯烃。
我们目前要研究的是应该怎样选择催 化剂组合和温度
才能使 C4 烯烃收率尽可能高， 以及在低于 350 度时
我们又应该怎样选 择温度与催化剂组合，求出最优解。 
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2.4 问题四的分析 

本题是开放性实验，我们需要根据前面 3 个问题，

提出相应的问题并给出结论。 

二、模型假设 
3.1 模型建立与假设 1.假设所用催化剂存放在密封

的环境下。 

2.所在实验室的环境温度，湿度不会对本次实验有影

响。 
3.所用装料用具在装料前保持干净卫生。 
4.选用乙醇的制取原料的各项指标要一样。 

5.进行实验的玻璃用具不会对本次实验有影响。 (某

些玻璃制品含本次所用催化剂成分)  

6.测量催化剂的质量仪器误差要小。 

7.每分钟加入的 1.68 毫升无残留。 

三、符号说明 
符号 物 理 意 义  

Z( t) 
Y(t) 

E(t) , F(t) , G(t) , I(t) 
J(k)  ,  M(k)  
L     U 

q ,     q 
V  V 

qmin     ,      qmax 
S   S 

1  ,  2 
M     M 
1  ,     2 

Y 

输 入 变 量  
输 出 变 量  

常数 
常数 

Q 维 空 间 上 限 和 下 限  
Q 维 空 间 最 小 速 度 和 最 大

速 度  
学习因子 

随机数 
可 观 测 随 机 变 量  

四、模型建立与求解 
4.1 对于问题一的分析与处理 

4.1.1 模型构建与处理 

通过对问题的分析我们可以用多元线性回归计算模

型进行数据处理。 

模 型的构建，一般地，影响试验指标的因素不只一

个，本文则是温度与催化剂组合对乙醇转化率、   C4 烯

烃选择性的影响，利用微分方程模型构建状态变量，得

出在 A1 催化剂组合、温度为 300 到 350 度时，C4 烯

烃的选择性最好。以温度为研究对象，A1 催化剂组合的 

C4 烯烃选择性最好。 

 

图 2：相关关系图 

Y=β0+β1x1 +β2 x2 +… +βkxk+ε,·ε~ (0,62 ) 

( 1) 

为可观测的随机变量，x1 , x2 , x3 ....xk, 为非随机的

可精确观测的变量。   β0 , β1 , β2 .... βk 为 k 月+1 

个未知变量，   E(ε) =0,D(ε) =σ2
＞0 为了估计未知参

数β0 , β1 , β2 .... βk 和σ2  
我们对 x1  , x2, 

x3  ... .xk, 和 Y 做 n 次观测取 n 次观测值(xj 1 , xj2 , 

xj3  ....xjk, Yj) (j=1, 2,3 ...n) 。 

他们满足关系式： 

Yj=  β0 +β1xj 1 +β2 xj2 +... +βkxjk+εj, (j=1, 2,3...n) 

(2) 

其中ε1 , ε2 , ε3  .... εn 相互独立，且与ε同分

布的随机变量。为了用矩阵表示上式，我 

们构建如下矩阵关系式： 

   (3)

 

那么式(2)变为下式，   X 为 n*(k+1) 矩阵 

Y=XB+ε(4) 

E(ε)=0 ，COV(ε,ε)=σ2 Jn(5) 

一般称(4)，(5)为 K 元线性回归方程。并简单记作

(Y,XB, σ2 Jn) ,主要考虑的问题 

有未知参数β和σ2  做假设性检验和点估计。从而

建立起 Y 与 xk 的关系，做预测与控制。 

接下来我们将用 SPSS 软件进行模型检验。 

5.1.2 利用 SPSS 软件进行模型检验 

本文主要对附件一 A1,A2 两种催化剂组合数据进
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行可视化分析处理，借助于 SPSS 软件线性回归分析，

我们首先要假设该样本独立，变量之间不存在共线性 。

分析图示 

数据 R 方的值，分析拟合程度好坏。同时也对显著

性进行分析，最后通过图示数据检验数据的有效性。统

计结果如下图 3 到图 8 所示。(其余组合分析图示已放

入附录一整理文件夹题 1.docx) 

a：A1 催化剂组合模型摘要图，如图 3、图 4 所示： 

 

图 3：A1 催化剂组合中乙醇转化率与温度的模型摘

要 

 

图 4：A1 催化剂组合中 C4 烯烃选择性与温度的模

型摘要 

通过观察图 3 ，图 4 。R 方的值为分别为 93.2% ，

78.7%远大于 10% ，可以知道回归 
线的拟合程度较大，值的大小可以表示回归模型的

精准度，   R 方越高，说明回归模型越 

精准。 同时也可以反映出乙醇转化率、C4 烯烃选

择性与温度的关系较强。 

b:显著性检验图，如图 5 、图 6 所示： 

 

图 5：A1 催化剂组合乙醇转化率与温度的显著性检

验图 

 

图 6：A1 催化剂组合 C4 烯烃选择性与温度的显

著性检验图 

在显著性水平 p=0.05 的情况下，常记为 p<0.05 ，温

度与乙醇转化率、C4 烯烃选 择性间的差异显著。 由

图 5，图 6 还可以得到如下回归方程公式(6) (7)： 

乙醇转化率= − 84.074 +0.333*温度(T)  (  )6 

C4 烯烃选择性= −3.242 +0. 154*温度(T)    (  )7 

由题目已知数据可以知道公式(8)： 

乙醇转化率= 
(乙醇进气量- 乙 醇 剩余量)    

乙 醇进气量 

100%(单位时间内) ( )8 
对比图 5、图 6 德宾-沃森(D-W)值和共线性统计值

该样本数据相互独立，×一般要求 

D-W 检验值在 2.0 左右被认为样本独立，共线性统

计值中 VIF 小于 5，所以变量之间不存在多重共线性。 

c：A1,A2 催化剂组合回归标准化残差，正态 P-P 

图，如图 7、图 8 所示： 

 

图 7:A1、A2 催化剂组合乙醇转化率回归标准化残

差正态 P-P 图 

 

图 8:A1、A2、C4 烯烃转化率回归标准化残差正态 

P-P 图 

由图 7、图 8 可以看出样本出现线条性分布，有较

好的线性相关关系。观察残差 P- 

P 图模型虽然不满足正态分布 

5.1.3 350 度时不同时间测试结果 

借助 Excel 进行数据分析，结果如下图 9 所示： 

 

图 9: 350 度下给定的催化剂组合在不同的时间的结

果 

图 9 反映了在给定某种催化剂，温度为 350 度时，

乙醇转化率，C4 烯烃选择性，碳数为 4-12 脂肪醇，乙

醇选择性，乙烯选择性，甲基苯甲醛和甲基苯甲醇等其

他物质 作为因变量，时间作为自变量， 随着时间的加
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长，这些物质呈现出一种非线性变化。时间越久，乙醇

转化率，C4 烯烃选择烃，碳数为 4-12 脂肪醇则呈下降

趋势，乙烯选择性，   甲基苯甲醛和甲基苯甲醇基本不

随着时间的变化而变化，而乙醛选择性则有点上升的趋

势。 

5.2 问题二的分析与求解 

5.2.1 不同温度和催化剂对于反应的影响 

当温度一定时探究催化剂对其的影响当温度为 300 

度，350 度时催化剂效果最好(其余温度已放附录二整理

文件夹)中，本文研究 300 度时不同催化剂和温度对反

应的影响。如图 10 所示： 

 

图 10:300 度下催化剂反应对结果的影响 

由图 10 可知，在 300 度下催化剂反应对结果的影

响 ，    200mg 1wt%Co/SiO2- 200mg HAP- 乙 醇 浓 度 

1.68ml/min(A1)的 C4 烯烃选择性较高，其选择性先减再

增，有降低趋势，50mg 1wt%Co/SiO2- 50mgHAP-乙醇浓

度 0.3ml/min(A7)和 200mg 2wt%Co/SiO2- 200mg HAP- 

乙醇浓度 1.68ml/min(A2)的乙醇转化率较高， 曲线趋势

有降低趋势。对比乙醇转化率较高的两种催化剂组合，

我们能够发现当 Co/SiO2 和 HAP 装料比为 1：1 且乙

醇浓度为 1.68ml/min，转化率较好。从节约能源的角度

来说， A7 催化剂组合具有较好的应用前景。 

5.2.2 分析该问题时我们可以建立如下线性微分方

程数学模型首先，分析附件一，提取 A1，A2，B1，B2 数

据进行分析可知，需要建立输入与输出二者变量的关系， 

同时要在给定的系统下进行化学反应，我们可以对该模

型进行简化，运用线性 LTI (线性时不变系统)微分方程， 

同时也可用差分方程求解，建立模拟框图如图 11 所示: 

 

图 11：微分方程模拟框图 

(1)设立辅助变量 S(t) ;再通过微分方程的推导，找到

输入变量与输出变量的关系， 
可知： 

S ''(t) = Z(t) − 3S(t)             （9） 

S ''(t)+3S(t) = Z(t)             （10）  

Y( t)=3S '(t) + Z(t)             （11）  

消去中间变量得 : 

S ''(t) + 3S(t) = Z '(t) + 2Z(t)      （12）  

上述中 Z(t)表示输入变量，Y(t)表示输出变量， 中

间 ∫加方框为积分器，通过对该系统的建立联系，使用

这些变量远远不够，这时我们要引入一个状态变量 U(t)，

通过描述一个系统的动态行为需要 n 个状态变量，那么

这些状态变量的分量构成的向量就叫做该系统的状态向

量，记作: 

ui (t) 

u2 (t) 

U(t) =   u3 (t)      ( 13) 

… 

[un (t)] 

本文构建状态向量，实际上将带有物理意义式子或

状态变量，转化为一个 n 维空间的一个坐标，便于我们

观察状态变量随时间的变化规律。由上述材料，我们可

以推广到一般系统状态空间描述的常用基本概念状态方

程。 

u
 .

(t) = Z [u(t), S(t),t ] ( 14 ) 
或 U(tk+1) = Z [u(tk ), S(tk ),tk ]( 15 ) 
系统状态空间输出方程描述系统输出变量与系统状

态变量和输入变量之间函数关系的代数方程，其一般形

式为: 

y
 .

 (t) = H [u(t), S(t),t]              (16) 
或 y(tk ) = H [u(tk ), S(tk ),tk ]       (17) 
系统状态空间表达式，又称为动态方程,其一般形式

为: 

u
 .

(t) = E(t)u(t) + F(t)x(t)            (18) 

y(t) = G(t)u(t) + I(t)x(t)            (19) 

对于离散时间系统,由于实践中常取 tk=kT (T 为采

样周期),其状态空间表达式一般 

形式为： 

u(k +1) = J(k)u(k) + M(k)x(k)  ( 20)  

y(k) = G(k)u(k) + I(k)x(k)     ( 21) 

由此可以的看出该系统相当于温度和催化剂输入变

量的引用，输出变量的乙醇和 C4 烯烃输出变量,模型假

设成立。 

5.3 问题三的分析与求解 

5.3.1 相同实验条件下烯烃收率分析与求解 

本题将附件一中的数据进行整理分析，整理后的其

余文件放在附录 3 整理.xlsx 中。 
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建立一个不同催化剂组合和 C4 烯烃收率的函数

图，还建立一个以温度为自变量， C4 烯烃收率为因变

量的线性图，这样我们可以很直观的看出自变量和因变

量之间的关系，进一步确定如何去选择催化剂的组合以

及温度的范围。如图 12、图 13 所示: 

 

图 12:催化剂组合与 C4 烯烃收率的关系 

 

图 13:温度与 C4 烯烃收率关系 

通过 SPSS 软件表而得出来的图形，我们可以看出

在催化剂不变的情况下，温度越高，C4 烯烃收率越高，

温度升高使分子的运动变得剧烈，从而使反应加快。若

控制反应的温度低于 350 度，要想尽可能使 Co 的负载

量控制在 2wt%，Co 的负载量和 HAP 装料比约等于 

200mg 比 200mg，且乙醇按每分钟 1.68 毫升加入时，

C4 烯烃的收率才是几乎最大化。 

5.3.2 低于 350 度烯烃收率分析与求解 

本文将对低于 350 度时进行最近邻分析借助 SPSS 

软件，通过各案例的相似性来对个案进行分析。类似个

案相互靠近，不同的个案相互远离。从图中我们可以看

出，与催化剂组合 A3 相近的有 A4，说明 A3 的 C4 烯

烃收率更高。从而得出 A3 效率更高的结果。如图 14、

图 15 所示： 

 

图 14:个案相似分析平均图与 C4 烯烃收率关系 

 

图 15:个案相似分析散点图与 C4 烯烃收率关系 

如上图所示我们剔除异常的数据，考虑到生产成本

与能源消耗，进行分析可得在温度为 325 度时催化剂组

合为装料方式 Ⅰ 催化剂组合为 200mg 1wt%Co/SiO2- 

200mg HAP-乙醇浓度 1.68ml/min。 

利用粒子群算法处理大量的数据，从而推断出一个

更准确的结果 。决策树算法是一种类似离散函数的方

法，对大量数据进行处理，利用归纳法而形成的数，决

策数的根结点就是我们要预测的结果，利用这种方法将

一些无规则的数据整理出来，让它们形成有规律的粒子

图。 

参考文献： 
[1]余成波，张莲．自动控制原理[M]．第 3 版．北京：

清华大学出版社，2018：4-5． 
[2]严蔚敏．数据结构[M]．第 2 版．北京：人民邮电

出版社，2015：100-200． 
[3]吴大正，杨林耀．信号与系统[M]．第 5 版．北京：

高等教育出版社，2019：27-72． 
[4]曾璐璐．改进的 PSO 优化 ELM 算法在医学图像

分割中的应用研究[D]．广西：广西师范学院，2016． 
[5]吕绍沛．乙醇偶合制备丁醇及 C4 烯烃[D]．大连：

大连理工大学，2018． 
[6]罗坚，王声决．C 语言程序设计[M]．第 3 版．北

京：中国铁道出版社，2009：1- 104. 
作者简介：1.姓名：曹正好，出生年：1999 年，性

别：男，民族：汉，籍贯：安徽省霍邱县，职称：学生，
学历：本科，研究方向：电气工程及其自动化 

2.姓名：周佳怡，出生年：2001 年，性别：女，民
族：汉，籍贯：安徽省合肥市，职称：学生，学历：本
科，研究方向：电气工程及其自动化 

3.姓名：俞克勤，出生年：2000 年，性别：男，民
族：汉，籍贯：安徽省滁州市天长市秦栏镇天扬北路 6
号，职称：学生，学历：本科，研究方向：电气工程及
其自动化 

4.姓名：张汉龙，出生年：2001，性别：男，民族：
汉，籍贯：安徽安庆，职称：学生，学历：本科，研究
方向：电气工程及其自动化 

5.姓名：刘梦婷，出生年：2002 年，性别：女，民
族：汉族，籍贯：湖南邵阳，职称：学生，学历：本科，
研究方向：会计 


