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改进多元回归法与神经网络应用于水质预测
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摘要：为提高水质预测模型的精度，在传统算法的基础上，提出了改进多元非线性回归算法，并以黄河干流龙

门至潼关监测断面的水质预测为例，与神经网络算法进行了比较计算。结果表明，两种模型均可用于黄河水

质预测，改进多元非线性回归模型预测效果略优于人工神经网络模型。
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水质预测是在水污染控制单元内建立水域功能

区水质指标与陆域相应污染源之间的输入响应关

系，以便为水质目标责任管理提供科学依据［:］。基

于物质质量、能量和动量守恒原理以及物理生化规

律所建立的分析模型的物理概念清晰，但限于计算

量及参数识别等困难，实用中常对模型结构进行简

化与假定，从而影响了模型的精度及实用性。为此，

需引入新的方法来建立高精度及实用性强的水质预

测模型，以适应水环境管理的迫切要求。

? 改进多元非线性回归模型

? 6? 回归模型的建立
依据数学中的多元非线性函数逼近理论，工程

中的大多复杂多元函数，理论上都可以用多元幂级

数形式充分逼近，幂级数形式是自变量的各阶乘幂

与两两、三三、⋯⋯交叉的线性和。

这类多元非线性回归模型对于待求参数而言都

是线性的，通过变量变换可转化为线性形式，就其本

质而言还是线性的回归模型。目前处理这类问题多

采用最小二乘法确定待求参数，再用逐步回归算法，

逐步剔除弱影响因子，得到回归模型的最终模型。

本文采用的改进多元非线性回归方法，在前期

数据处理中对自变量进行累进变换和充分筛选，有

效地消除模型误差。同时，引进合理的非线性项，刻

画物理过程的非线性扰动。最后，依据各项两两间

散点图，确定各线性项、非线性项与因变量的关系，

选取与因变量线性趋势显著的各项，按线性组合加

上常数项组成广义线性拟合模型。这种模型只选取
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趋势显著的各项，有助于从理论上分析客观存在的

主要（非线性）关系。

! !" 回归模型的模拟检验
多元非线性回归模型建立后，还需对该回归模

型预测效果进行检验。通常的方法是把已知的观测

数据分成两部分，用较多的一部分建立回归模型，用

较少的部分来检验预测效果。这就对已知数据的样

本空间提出了较高要求，当样本空间容量不大，即观

测数据量不足时，用这种检验方法得出的检验结果

极易失真。在这种情况下，可采用 "#$%& ’()*#法检
验回归模型的有效性［+］。具体过程如下：

#$ 设随机变量 ! 与多个自变量 ",，"+，⋯，"#（$
- ,）有统计关系，这里 ",，"+，⋯，"# 只是记号，可能
是前面选择得来的非线性项，假设自变量 ",，"+，
⋯，"# 之间不存在完全的或近似完全的线性相关关
系，且假设

!% &!. ’!
#

( & ,
!("%( ’"% （,）

式中：!.，!,，⋯，!# 都是与 ",，"+，⋯，"# 无关的未知
参数；"% 为误差。

将已知的 ) 组观测数据（ "%,，"%+，⋯，"%#，!%）
代入式（,）进行回归分析，并求得复相关系数
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式中 !"% 为因变量 ! 由回归模型得出的预测值。

%$ 用 "#$%& ’()*#法产生一组服从 )（#,，#+
,）分

布的正态随机数 ,,，,+，⋯，,)，
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&$ 用 ,,，,+，⋯，,) 替换式（,）中的 !,，!+，⋯，!)
进行回归分析，得到新因变量 , 的回归模型，并代入
式（+），求得相应的复相关系数 *。

’$ 重复上述（/）、（0）步骤，得到一组复相关系
数 * 的数值，统计假设检验可获知 * 的分布密度函
数。对给定的显著性水平$，若 -（* - *"）-$成
立，式中 *"为步骤（(）中由原始数据求得的复相关
系数，则认为所得回归预测的效果和随机预测的效

果相比差异不显著，进而可以拒绝接受该回归模型；

反之，接受回归模型。

! .( 基本步骤
#$ 分析各自变量与因变量间的关系，线性化其

中的非线性关系。以变换后的新自变量与未变换的

原自变量（线性项）组成一阶项。

将各一阶项分别自身相乘及交叉相乘组成二阶

项，视需要可用各一阶项与各二阶项分别相乘组成

三阶项，二、三阶及以上项均为非线性项。

%$ 分析各线性项、非线性项与因变量的关系，
选取与因变量线性趋势显著的各项，按线性组合加

上常数项组成广义线性拟合模型。

&$ 用最小二乘法确定拟合模型系数，并用
"#$%& ’()*#法模拟检验回归模型的有效性。

’$ 依据最终回归模型，进行水质预测。

" 人工神经网络模型

" .! 人工神经网络的 1"算法
人工神经网络模型摈弃了任何人为因素，只根

据水质标准本身的特点进行学习，从而产生连接权

值矩阵和阈值矩阵，这是与传统水质预测方法的根

本区别。当将测试样本输入模型后，网络将自动地

调用权值与阈值，进行回想或联想，从而得到测试样

本的输出结果（预测结果）。就此而言，其输出结果

与其他需人为确定权值矩阵的评价方法的输出结果

相比具有更真实的客观性。

工程中常用 1&2&$/&)34"()56()7%优化法（以下简
称 1"法），它比 %)(8$/9和 %)(8$/9:函数使用的梯度
下降法要快得多，但它需要更多的内存。更新参数

的 1"学习规则，即：

!/ &（!;! ’%0）+, !;&
其中变量%确定了学习算法是根据牛顿法还是梯
度法来完成，随着%的增大，式中 !;! 可以忽略。
因此学习过程主要根据梯度下降，即%

< , !;& 项。
只要迭代使误差增加，%也就会增加，直到误差不再
增加为止。调用 %)(8$*=算法后，可以得到每个网络
误差对网络层每个权值的导数的雅可比（ >(0#/8($）
矩阵［?］。

" ." 基本步骤
神经网络水质预测分为学习与工作两个阶

段［@］：前者精选已知的实例作为样本来训练网络，后

者则依据训练好的网络输出相应于某影响因子的水

质指标值。其步骤如下："通过物理成因及统计分
析，确定预测对象及其影响因子；#利用样本集进行
网络的训练与测试，直至满意为止；$依据既定的网
络，进行具体的水质预测。

( 实例分析

( .! 基本资料
如图 ,所示，对黄河干流重点监测断面潼关断

面进行水质建模预测。根据排入龙门至潼关河段内

主要污染物浓度及各污染物在 AB CDEC—,DDF标准
中%类水质标准，通过各污染源及各污染物的等标
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污染指数、等标污染负荷以及各污染物污染负荷比

的大小，对河段内的主要污染物进行综合评价，以氨

氮为黄河潼关段主要污染物进行预测分析。

图 ! 龙门至潼关水质监测断面分布

资料［!］中，可能对氨氮浓度产生影响的因素有

月平均流量、月平均输沙量、溶解氧、高锰酸盐指数、

化学需氧量等。经分析，最终取龙门断面氨氮浓度、

流量、溶解氧及区间汇入氨氮量 "个变量作为潼关
断面氨氮浓度影响因子建模预测。但 #$$$ 年以前
资料缺乏“溶解氧”等指标，为有效利用新资料及完

整考虑各指标及其耦合对黄河水质的影响，本文选

用 %&&& ’ %&&% 年的相关数据建模，并按月统计，共
获得 ()组数据。
" *# 预测效果
分别采用改进多元非线性回归方法与神经网络

+,算法，对 %&&(年潼关断面氨氮浓度建模预测，并
用 ,-./0 1234-法对回归模型进行检验，复相关系数
服从正态分布，在显著性水平!5 &6#条件下接受该
回归模型，预测效果见表 #。

表 ! #$$"年潼关断面氨氮质量浓度

月份
实测值 7
（89·+: #）

改进多元非线性回归方法 人工神经网络算法

预测值 7
（89·+: #）

相对

误差 7 ;
预测值 7
（89·+: #）

相对

误差 7 ;
# <6#" "6%)( "=6)( !6#!% ()6=#
% "6!$ )6!$( "(6)" )6(&< (=6"(
( %6"< %6!=" (6=$ %6#)( #%6=<
" (6!< (6&%) #!6"= (6<<= <6!<
! "6(( "6(#& &6") !6&&= #!6)"
) !6%< "6#%& %#6$= )6()& %&6"!
= !6$# )6=<! #"6<# )6<<% #)6"!
< %6<< (6(() #!6<( %6!"" ##6)=
$ %6)" #6=&" (!6"! (6%() %%6!<
#& #6"( #6$&! ((6%% %6!!) =<6="
## %6(# #6$"% #!6$( %6)&& #%6!!
#% %6(% #6=&# %)6)< %6$&! %!6%%

改进多元非线性回归法预测相对误差绝对值的

均值为 %%6$#;，方差为 &6&%%；神经网络 +,算法预
测相对误差绝对值的均值为 %"6<$;，方差为
&6&(=。
结果表明，预测结果与实测值基本接近，两种模

型均可用于黄河水质预测。预测效果改进多元非线

性回归模型略优于人工神经网络模型，这主要是因

为改进多元非线性回归法在建模过程中既已对自变

量进行了充分筛选，并引进了一些非线性项，在一定

程度上刻画了水质演变的物理过程。但如不考虑溶

解氧这一影响因素，而采用较多年份相关变量数据

对神经网络模型进行训练，+,算法预测精度将有所
改善。

% 结 论

&’ 本文分别用多元非线性回归模型与人工神
经网络模型对黄河龙门至潼关断面的水质响应关系

进行了预测，结果表明两种模型均可用于黄河水质

预测，改进多元非线性回归模型的预测效果略优于

人工神经网络模型。

(’ 改进多元非线性回归方法在建模过程中既
已进行累进变换和充分筛选，有效消除模型误差。

与传统的多元非线性回归方法相比较，该方法物理

背景明确，计算简便。

)’ ,-./0 1234-法是一种普遍适用的数值模拟方
法，将 ,-./0 1234-法应用于多元非线性回归模型的
模拟检验，可有效解决小样本空间多元回归模型有

效性检验的问题。
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