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1　问题重述

1.1 问题背景

C4 烯作为重要的化工原料，广泛应用于化工产品和

药品中间体的生产。传统的生产方式是以化石能源为原

料，对环境影响严重。乙醇分子可通过生物质发酵制备，

来源广泛，绿色清洁。将它们作为平台分子生产高附加

值的 C4 烯，具有巨大的应用前景和经济效益，引起国内

外广泛关注 [1]。

1.2 问题提出

乙醇是生产制备 C4 烯烃的原料。制备过程中，催化

剂组合（Co 负载量、Co/SiO2 和 HAP 装料比、乙醇浓度的

组合）与温度对 C4 烯烃的选择性和 C4 烯烃收率将产生影

响。因此通过对催化剂组合设计，探索乙醇催化偶合制

备 C4 烯烃的工艺条件具有非常重要的意义和价值 [2]。

问题一　对每种催化剂组合，研究乙醇转化率、C4

烯烃的选择性与温度的关系。

问题二　探讨不同催化剂组合及温度对乙醇转化率

以及 C4 烯烃选择性大小的影响。

问题三　如何选择催化剂组合与温度，使得在相同实

验条件下C4 烯烃收率尽可能高。若使温度低于350度，又

如何选择催化剂组合与温度，使得C4 烯烃收率尽可能高。

2　问题假设

1. 假设实验数据中乙醇转化率、C4 烯烃选择性与温

度的总体近似看作正态分布。

2. 假设变量之间不存在完全的多重共线性——含有

多个回归元时的情况。

3. 假设实验不受其他环境因素影响。

3　问题分析

问题一　通过皮尔逊相关性分析，用相关系数r和检

验概率p说明乙醇转化率、C4 烯烃的选择性与温度的关系。

问题二　建立多元回归模型，求解各个变量对于乙

醇转化率 /C4 烯烃选择性的回归系数，以回归系数说明其

对应变量与乙醇转化率 /C4 烯烃选择性的关系。

问题三　由 C4 烯烃收率 = 乙醇转化率 ×C4 烯烃的选

择性，利用问题二建立的乙醇转化率 /C4 烯烃选择性与各

变量之间的关系模型，得到关于 C4 烯烃收率与各变量之

间的关系，求出在不同约束条件下的最优解。

4　问题的处理

问题一

（1）通过建立皮尔逊相关线性模型来证明线性关系
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的存在。

（2）将数值代入求解，即可得到各催化剂实验组变

量间的皮尔逊相关系数。

（3）构造统计量 t，使得 t 满足方程： 2

n 2t r
1 r
−

= ⋅
−

。

其中 n 为样本的数量，r 为皮尔逊相关系数，通过证

明可知该统计量符合自由度为 t-2 的 t 分布。使用 t 分布进

行相关性的检验。

表1　时间和各因素的偏相关性系数r以及检验概率p

乙醇转化

率（%）

乙烯选

择性

乙醛选

择性

碳数为 4-12

脂肪醇

甲基苯甲醛和

甲基苯甲醇

时

间

r -0.6545 0.6114 -0.8530 0.9232 0.8680

p 0.2308 0.5812 0.3495 0.2512 0.3309

（4）使用 SPSS 统计软件对样本进行相关性检验
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图1　显著性检验（C4 烯烃选择性）
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图2　显著性检验（乙醇转化率）

问题二

（1）设 y 为因变量，x1，x2，x3，x4… xk 为自变量，并

且自变量与因变量之间为线性关系时，则多元线性回归

模型为：y=b0+b1x1+b2x2+… +bkxk+e

由分析得：y=b0+b1x1+b2x2+b3x3+b4x4

其中 y 为乙醇转化率 /C4 烯烃选择性，x1，x2，x3，x4

分别代表 Co 的负载量、Co/SiO2 和 HAP 装料比、乙醇浓

度、温度。

经过实验数据可以得出表达式如下：

乙醇转化率

y1=-0.662+1.853x1-0.011x2-0.122x3+0.003x4

C4 烯烃选择性

y2=-0.434-1.806x1+0.064x2-0.006x3+0.002x4

问题三

（1）由第问题二得：y=b0+b1x1+b2x2+b3x3+b4x4，

（2）乙醇转化率为 y1，C4 烯烃选择性为 y2。

目标函数为：C4 烯烃收率 F（x）=y1×y2

决策变量为：x1，x2，x3，x4

（3）根据约束条件求解

表2　最优解（无约束）

最优结果

x1 x2 x3 x4

Co 的负载量 Co/SiO2 和 HAP 装料比 乙醇浓度（ml/min）温度

0.005 2 0.3 450

表3　最优解（温度低于350℃）

最优结果

x1 x2 x3 x4

Co 的负载量 Co/SiO2 和 HAP 装料比 乙醇浓度（ml/min）温度

0.02 2 0.3 325

5　问题解答

问题一

使用 SPSS 实现温度关于乙醇转化率 /C4 烯烃选择性

的皮尔逊系数 r1，r2 的求解，并检验其显著性，得出乙醇

转化率 /C4 烯烃选择性与温度之间存在线性关系。

问题二

①乙醇转化率

Co 的负载量的回归系数 b1=1.853 为正数，表示 Co 的

负载量与乙醇转化率呈现正向关系，在一定范围内随着

Co 的负载量的增加，乙醇转化率也随之增加。

Co/SiO2 和 HAP 装料比的回归系数 b2=-0.011 为负数，

表示 Co/SiO2 和 HAP 装料比与乙醇转化率呈现逆向关系，

在一定范围内随着 Co/SiO2 和 HAP 装料比的增加，乙醇转

化率随之减少。

乙醇浓度的回归系数 b3=-0.122 为负数，表示乙醇浓

度与乙醇转换化率呈现逆向关系，在一定范围内，随着

乙醇浓度的增加，乙醇转化率随之减少。

温度的回归系数 b4=0.003 为正数，表示温度与乙醇

转化率呈现正向关系，在一定范围内，随之温度的升高，

乙醇转化率也随之增加。

② C4 烯烃选择性

b1=-1.806 为负数，表示 Co 的负载量与 C4 烯烃选择

性呈现逆向关系，在一定范围内随着 Co 的负载量的增

加，C4 烯烃的选择性减小。

b2=0.064 为正数，表示 Co/SiO2 和 HAP 装料比与 C4 烯

烃选择性呈现正向关系，在一定范围内随着 Co/SiO2 和

HAP 装料比的增加，C4 烯烃选择性增加。
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b3=-0.006 为负数，表示乙醇浓度与 C4 烯烃选择性呈

现逆向关系，在一定范围内，随着乙醇浓度的增加，C4

烯烃选择性减少。

b4=0.002 为正数，表示温度与 C4 烯烃选择性呈现正

向关系，在一定范围内，随之温度的升高，C4 烯烃选择

性增加。

催化剂的组合对乙醇转化率 /C4 烯烃选择性大小的影

响比温度强，在催化剂组合中 Co 的负载量起主导作用。

问题三

1. 在相同实验条件下，当约束条件个数为 0 时，得

到 Co 的负载量为 0.005；Co/SiO2 和 HAP 质量比为 2；乙

醇浓度为 0.3ml/min；温度为 450 度。

2. 在相同实验条件下，使温度低于 350℃，得到 Co

的负载量为 0.02；Co/SiO2 和 HAP 质量比为 2；乙醇浓度

为 0.3ml/min；温度为 325 度。

6　模型总结

6.1 优点

1. 在问题一中，我们选用皮尔逊相关性分析，先计

算相关性再进行假设检验，保障了结果准确的准确性，

使结果更有说服力。

2. 在问题二中，我们选用多变量线性回归模型，通

过多组数据，可直观、快速分析出三者之间的线性关

系 . 回归分析可以准确的剂量各个因素之间的相关程度与

拟合程度的高低，提高预测方程式的效果 [3]。

3. 在问题三中，选用多目标优化模型，在需求目标

之间做出协调和折中处理，使总体的目标尽可能的达到

最优。很好的解决了在需要达到多个目标时，由于容易

存在目标间的内在冲突，很难出现唯一最优解的问题 [4]。

6.2 缺点

1. 没有考虑不同装料方式对实验指标的影响，可能

对模型求解产生的影响。

2. 问题二回归方程，没有考虑因变量之间的相互影

响，导致拟合出现误差。

3. 只考虑催化剂中成分含量的比值而忽略的其实际

的含量。

6.3 改进

改进的方案为利用机器人学习（模型）将装料方式

和催化剂组合逐一拆分。对于应变量之间的相互影响可

以使用共线性判别式，当相关系数＞ 0.7，显著性＜ 0.05

时，表明两变量具有共线性 [5]。
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