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Раздел 2.6.12.                                       Химическая технология топлива
и высокоэнергетических веществ

Рассмотрена задача повышения качества продук�
ции установки гидроочистки дизельного топлива с
помощью виртуального анализатора на основе мо�
дели машинного обучения. Разработан виртуаль�
ный анализатор содержания серы в продукте уста�
новки гидроочистки дизельного топлива на основе
модели машинного обучения, представлена оценка
его точности и проведено сравнение результатов
полученной модели с предварительными оценками
виртуального анализатора системы усовершен�
ствованного управления технологическим процес�
сом, внедренного на установке гидроочистки ди�
зельного топлива Л�24�7.

Ключевые слова: виртуальный анализатор; каче�
ство продукции;  математическое моделирование; ма�
шинное обучение; процесс гидроочистки дизельного
топлива; регрессионный анализ; система усовершен�
ствованного управления технологическим процес�
сом; цифровизация производственных процессов.
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The problem of improving the quality of diesel fuel
hydrotreating unit products using a virtual analyzer
based on a machine learning model is considered. A
virtual analyzer of sulfur content in the product of a
diesel fuel hydrotreating unit based on a machine
learning model is developed, its accuracy is assessed,
and the results of the obtained model are compared
with preliminary estimates of the virtual analyzer of
the advanced process control system implemented at
the L�24�7 diesel fuel hydrotreating unit.

Key words: APC – advanced process control; diesel
fuel hydrotreatment plant; index of determination;
machine�learning; mean absolute error; mean�squared
error; regression analysis; scikit�learn; virtual analyzer.
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Новые интеллектуальные системы способны
мгновенно анализировать несколько сотен пара�
метров и в зависимости от показаний виртуаль�
ных анализаторов автоматически регулировать
режимы работы установок в установленных пре�
делах. Цифровой комплекс обеспечивает автома�
тическое поддержание наиболее оптимального ре�
жима работы технологических установок на НПЗ,
что позволяет увеличить выход продукции, сни�

зить потребление энергоресурсов и, соответствен�
но, повысить экономическую эффективность
нефтепереработки. Внедрение систем усовершен�
ствованного управления включает в себя цифро�
визацию производственных процессов, предик�
тивную аналитику работающего оборудования,
дополненную виртуальную реальность в обуче�
нии студентов и работе сотрудников, а также дру�
гие проекты оптимизации производства.
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Классическим решением задачи оптимально�
го регулирования технологического процесса для
обеспечения оптимального качества продукции
является внедрение систем усовершенствованно�
го управления технологическим процессом (СУ�
УТП), в которой используются методы управле�
ния по прогнозной модели, а также применяются
виртуальные анализаторы качества (ВА). ВА дает
предварительную оценку качества продукции на
основе значений технологического режима и
свойств сырья, решая задачу оптимизации веде�
ния технологического режима 1. Для предвари�
тельной оценки качества продукции технологи�
ческого процесса предлагается математическая
модель на основе машинного обучения. В качестве
примера технологического процесса рассмотрим
процесс гидроочистки дизельного топлива, сущ�
ность которого состоит в превращении соедине�
ний, содержащих S, N, O на катализаторе под дав�
лением водорода в летучие соединения, такие как
сероводород, аммиак, и воду.

Материалы и методы

Основными параметрами, характеризующи�
ми процесс гидроочистки, являются:

� температура газо�сырьевой смеси на входе в
реактор;

� давление водорода в реакторе гидроочистки;
� соотношение водород:сырье;
� концентрация водорода;
� объемная скорость подачи сырья в реактор;
� фракционный состав сырья.
Основным показателем качества продукции

процесса гидроочистки является содержание
серы в гидроочищенном дизельном топливе, кото�
рое по современным стандартам ЕВРО не должно
превышать 10 ppm (К5 ГОСТ P 32511) 2.

Для построения математической модели не�
обходимо произвести идентификацию процесса
гидроочистки на исторических данных работы ус�
тановки. В качестве исходных данных использу�
ется отчет по мониторингу работы катализатора
установки гидроочистки дизельного топлива Л�
24�7. База данных содержит 2600 ежесуточных на�
блюдений технологических параметров (темпера�
туры, давление, расход сырья, концентрацию во�
дорода, содержание серы в сырье, фракционный
состав сырья). Для подготовки данных к алгорит�
мам машинного обучения применяется пакет
Scikit�Learn – в т.ч. для стандартизации и норма�
лизации данных, кодирования категориальных
переменных, выбор методов регрессии, настройки
гиперпараметров модели с помощью поиска по
сетке, вычислении величин, которые показывают
производительность математической модели (ко�

эффициент детерминации, среднеквадратичную
ошибку и др.).

Основным методом определения взаимосвя�
зей параметров в данной работе явился метод рег�
рессионного анализа Random Forest Regression –
это сумма «решающих деревьев», каждое из кото�
рых является кусочно�константной функцией.
Регрессионный анализ встречается во всех облас�
тях науки и техники, когда требуется восстано�
вить связь между признаками. Таким образом, од�
ной из основных целей регрессионного анализа
является предсказание значения зависимой пере�
менной с помощью независимых признаков, назы�
ваемых также стохастическими регрессорами.
Для достижения данной цели требуется постро�
ить модель, содержащую вклад каждого отдельно�
го признака. Наиболее популярный пример рег�
рессионной модели – линейная регрессия, в кото�
рой объясняемая переменная зависит линейно от
каждого отдельного признака 3. Для оценки пара�
метров линейной регрессии используется метод
наименьших квадратов (МНК), впервые приме�
ненный Гауссом в 1795 году. Его идея проста –
требуется минимизировать сумму квадратов оши�
бок модели. Однако МНК является неустойчи�
вым в случае, если данные содержат экстремаль�
ные значения, так называемые «выбросы», то есть
наблюдения, сильно отличающиеся от остальных.
Поэтому возникла нужда в робастных (от англ.
robust – надежный) оценках, которые были бы ус�
тойчивы к выбросам в задачах многомерной ли�
нейной регрессии 4. В качестве метрик оценива�
ния параметров будем использовать MSE (mean
squared error) подсчитывает среднее значение квад�
ратов ошибок предсказаний модели и MAE (mean
absolute error) аналогична MSE, вычисляет среднее
значение модулей ошибок предсказаний 5.

Достоверность построенных моделей регрес�
сии проверяется по критерию их адекватности
случайному среднеквадратичному отклонению
зависимой величины. Адекватность модели опре�
деляет соответствие модели исходным данным и
статистическую значимость уравнения регрессии.
Основными шагами интерпретации являются 6:

1. Анализ знаков перед коэффициентами рег�
рессии. В данном случае определяется степень
влияния входной переменной на отклик системы.
Опираясь на опыт экспертов, а также на исследо�
вания в данной области, можно сделать вывод об
адекватности модели и возможности предсказа�
ния процесса с ее помощью.

2. Анализ значений коэффициентов регрессии.
При необоснованно больших или малых значени�
ях можно сделать вывод, что были допущены
ошибки в расчетах и модель не пригодна к исполь�
зованию.
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3. Анализ расчета выхода модели
При помощи графика можно оценить поведе�

ние модели и оценить ее точность и адекватность.
Если модель не повторяет исходные данные, то она
не пригодна для описания и предсказания поведе�
ния объекта. В табл. 1 представлены статистические
оценки математической модели.

Таблица 1
Оценка качества математической модели

Параметр Математическая 
модель 

Средняя абсолютная ошибка 0.93 
Среднеквадратичная ошибка 1.58 
Коэффициент детерминации 0.41 

На рис. 1–3 показано содержание серы в про�
дукте математической модели и измеренный по�
казатель качества с применением лабораторных
методов.
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Рис. 1. Математическая модель определения серы в гид0
роочищенном дизельном топливе (тестовый сегмент №1)
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Рис. 2. Математическая модель определения серы в гид0
роочищенном дизельном топливе (тестовый сегмент №2)
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Рис. 3. Математическая модель определения серы в гид0
роочищенном дизельном топливе (тестовый сегмент №3)

Результаты исследования

В результате создания математической моде�
ли процесса гидроочистки дизельного топлива
был выбран алгоритм для анализа содержания
серы в продукте технологического процесса. Для
подготовки данных к алгоритмам машинного обу�
чения применялся пакет Scikit�Learn. Основным
методом определения взаимосвязей параметров в
данной работе явился метод регрессионного ана�
лиза: Random Forest Regression. Для оценки пара�
метров линейной регрессии использовался метод
наименьших квадратов (МНК). Достоверность
построенной моделей регрессии проверили по
критерию ее адекватности случайному средне�
квадратичному отклонению зависимой величины.
При помощи графиков визуально оценили пове�
дение модели и сделали оценку ее точности и
адекватности. Модель повторяет исходные дан�
ные, что подтверждает ее пригодность для описа�
ния и предсказания поведения объекта. Наличие
«выбросов» объясняется нестабильностью техно�
логического режима реальной установки, а также
сменой сырья, которое осуществляется по зада�
нию производственно�диспетчерского отдела.

Одной из основных проблем процесса гидро�
очистки является снижение активности катализа�
тора в следствии закоксовывания активных цент�
ров. С учетом ограничений по качеству продукта и
планом производства это приводит к подъему тем�
пературы в системе реакторного блока и увеличе�
ния потребления энергоресурсов. Целью оптими�
зации технологического процесса является увели�
чение срока службы катализатора за счет сниже�
ния вовлечения продуктов вторичных процессов
(ЛГ УЗК, ЛКГ КК) в сырье процесса гидроочист�
ки, а также снижение температуры на входе в ре�
актор при соблюдении границ по качеству про�
дукта.
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В рамках исследования технологического
процесса гидроочистки дизельного топлива нами
была проведена идентификация технологическо�
го процесса для получения математической моде�
ли на основе алгоритма машинного обучения при
помощи применения методов регрессионного ана�
лиза исторических данных для предварительной
оценки содержания серы в гидроочищенном ди�

зельном топливе. Модель была оценена при помо�
щи статистических оценок и удовлетворяет требо�
ванием точности и адекватности. Дальнейшим
этапом исследования является создание вирту�
ального анализатора для определения значения
содержания серы в продукте технологического
процесса.
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