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IVL Svenska Miljoinstitutet AB

= Forskning och konsultverksamhet inom klimat,
energi och hallbar tillvaxt

= IVL &r fristaende

= Grundat 1966

= Ca 230 medarbetare

= Avancerade laboratorier

= Kontor i Stockholm, Goteborg, Malmd, Lysekil och
Beijing
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Temaomraden

Klimat och energi

Luft och transporter

Vatten

Hallbart samhallsbyggande

Hallbar produktion

Resurseffektiva produkter och avfall

4

Multivariat teknik och processoptimering

Svenska

Miljéinstitutet Linda Amand, 2014-09-04




Miljoteknik och modellering: vdra verktyg

Statistical
Design of
Experiments

Multivariate
Data Analysis

Environmental
Automatic and Economical
control Performance
Indicators

Communication

Simulators Systems
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Multivariat analys

Principal component analysis (PCA)
Partial Least Squares/Projection to Latent Structures (PLS)
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I Rf lJ Miljoinstitutet




Vad ar multivariat analys?

= Verktyg for analys av stora datamangder
= Grunder i linjar algebra

= Bredd av metoder

= Empirisk metod

= Inte bara ett hjalpmedel fér ingenjorer!
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Varfor multivariat analys?

= Varlden ar multivariat
— En egenskap beror av flera faktorer

= Indirekta observationer
— Mata tillgangliga och billiga variabler
- FOrutsaga egenskapen ur matningar
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Dolda strukturer i data

= Multivariat data uppvisar ofta stor kovarians

= Det finns ett visst antal fritt varierande faktorer som
paverkar data

= Fler matningar betyder inte alltid mer information
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Principalkomponentanalys (PCA)

"One of the most valuable results from applied linear algebra”
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PCA enligt S. Wold et al. 1987

AVAILABLE

A matrix uFdatil. measured Mfor M
objects, K variables per object

GOALS OF PEA

SIMPLIFICATION
DATA REDUCTION
MODELING
OUTLIER DETECTION
VARIABLE SELECTION
CLASSIFICATION
PREDICTION

UNMIXING

S. Wold et al. 1987
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Organisation av data

= Datatabeller = matriser objekt
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Lite matematik

= Varje objekt kan ses som en vektor i ett vektorrum

= Vektorrummets antal dimensioner bestdms av hur manga
variabler du har

Var1 |Var2 |Var3 Var 2

Obj 1

) @ Obj 2
Obj 2 -

J ® Obj 3,Var 3
Obj 3 © Obj 1 //’

: el @ Obj 4
Obj 4 e

» Var 1
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PCA stiller fragan:

= Finns det en annan bas, som ar en linjar kombination
av den gamla basen, som battre beskriver datasetet?

Grundprincipen fér PCA blir darmed ett basbyte:

X=TPT

Principalkomponenter
"Grumlig” matris _
"Klarsynt” matris
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Vilken ar den basta basen?

= Om matningarna ar bra antar vi att riktningen med
storst varians i vart vektorrum ar viktigast

= Lag redundans motsvarar 1&g kovarians mellan tva
variabler

= Maximera variansen, och minimera kovariansen mellan
variablerna i din nya matris!
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Vilken ar den basta basen?

= Anta att X ar matris med variabler och objekt
= Kovariansmatrisen: 2= E[(X — u)(X — u)" |

var(x,)  Cov(X,X,) ... COV(X,X;) |
. cov(X,,X,)  var(x,) ... cov(X,,X.)
| COV(X,, X)) COV(X,,X,) ... var(x,)
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Vilken ar den basta basen?

= Alltsa: Hitta en ortonormal matris P for T=XP sadan att
T:s kovariansmatris blir diagonal

= Det visar sig att detta intraffar da P:s kolumner ar
egenvektorer till kovariansmatrisen till X.

= Tva metoder:
— Kovariansmetoden
— Singularvardesuppdelning (SVU)
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Ursprunglig bas
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Steg 1

= PC 1 i riktning av storsta variansen

Var 2
A

. » vari
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Steg 2

= PC 2 beskriver resterande variansen sa bra som
mojligt, och ar vinkelrat mot PC 1

Var 2
A
PC2 . PC]
. .0 [ ] - -] °
[ XY (-] °
L¥ Var 3
= » Var 1
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Steg 3

. .- o
= Observationerna projiceras pa nya basen
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Det finurliga ar att...

= ...vi tittar pa farre dimensioner &n innan

= ...de férsta principalkomponenterna innehaller den
mest intressanta informationen

= ...vi far en grafisk tolkning med loadings och scores
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Loadings (p)

Var2 varierar mest Varl varierar mest
Loading for var2 ar hogre Loading for varl ar hogre
Var2 Var2
A A

p=[0.32 0.95]

p=[0.97 0.24]

(X )
» Varl »Varl
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Scores (t)
= Beskriver objekten
= Koordinater i det nya koordinatsystemet
Var2
¢ Projicera data pa vara
nya axlar. Langden av

projektionerna kallas
scores.

> Varl
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Tolkning av PCA

Obj 7@

Obj 9 ® Obj 6
Obj 1

B
Qhj 1

. 0@
Obj 8. ®
Obj 2
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PCA I matriser

= X kan beskrivas som /—‘ Loadings

X =TPT+E

Scores Residualen
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Att arbeta med PCA

= Anvand bra kalibreringsdata
= Forbehandla alltid data
= Qutliers maste bort!
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Krav pa prover kalibreringsdata

= Tillrdckligt manga
= "Tillrackligt olika”

= Representativa

IVL Srsmdls Multivariat teknik och processoptimering

Miljéinstitutet Linda Amand, 2014-09-04



Forbehandling av data

Auto-skalning
— Dividera variabler med dess standardavvikelse
- Ger alla variabler samma inverkan pa modellen

Centrering

— Subtrahera medelvarde av varje variabel
— Behaller skillnader mellan objekt
Viktning

— Vikta ner oinformativa variabler

Transformering
- Exempelvis A=In(T)
- Bygger oftast pa férkunskaper
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Forbehandling av data
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Outliers i PCA, tva exempel

HOg residual Hogt leverage

4 A
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Sammanfattning PCA

= GOr ett basbyte for att maximera variansen och
minimera kovariansen i dina nya basvektorer
(variabler)

= Metod for tolkning och klassificering av data

— Antalet dimensioner som behovs for att beskriva
data reduceras

— Data blir mer éverskadlig och tolkningsbar
— Grafisk tolkning
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Att tanka pa om PCA

= PCA antar linjaritet i data
= PCA antar att stor varians beskriver viktig dynamik

= Medelvarde och varians ar tillrackliga for att beskriva
data
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Exempel:
Data pa dryckesvanor och hadlsa

Vin (liter/ar) Ol (liter/ar) Sprit (liter/ar) Forvantad livslangd (ar) Hjartsjukdom (antal/100 000, ar)

Frankrike 63.5 40.1 2.5 78 61.1
ltalien 58 25.1 0.9 78 94.1
Schweiz 46 65 1.7 78 106.4
Australien 15.7 102.1 1.2 78 173
England 12.2 100 1.5 77 199.7
USA 8.9 87.8 2 76 176
Ryssland 2.7 17.1 3.8 69 373.6
Tjeckien 1.7 140 1 73 283.7
Japan 1 95 2.1 79 34.7
Mexiko 0.2 50.4 0.8 73 36.4
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Grafisk tolkning fran scores och loadings

Loadings - relation mellan variabler = Scores - relation mellan objekt
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Residual - Avstand till modellen
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Avvikelser for Mexiko
02

m - Multivariat teknik och processoptimering
Miljsinstitutet Linda Amand, 2014-09-04




Multivariat kalibrering

= Kan ge mojlighet att ersatta dyra/langsamma
matningar med billigare/snabbare

= Utnyttja all tillganglig information
— Moderna instrument genererar mycket data
= M0jliggor detektion av “outliers”, modelldiagnostik
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Organisation av data

= Som i PCA men med | objekt
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Olika regressionsmetoder

= MLR (Multiple Linear Regression)
= PCR (Principal Component Regression)

= PLS (Partial Least Squares)
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Olika regressionsmetoder

_ _ _ Klarar inte av
= MLR (Multiple Linear Regression) kovarians i X

Loser problem

PCR (Principal Component Regression) med kovarians i X

= PLS (Partial Least Squares) Tar hansyn till bade
X och Y fran borjan

V

Inslag av
PCA
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PLS en svensk idé

= Introducerat av svenska statistikern Herman Wold som
fortsatt utveckla metoden med sin son, Svante Wold

= Svante Wold féredrar: Projection to latent structures
(PLS)
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PLS - grafiskt

AR NS

= Regression sker mellan
tochu

= Detta sker for varje ny
dimension

= Maximera kovariansen mellan

toch u
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PLS liknar PCA

Kraver bra kalibreringsdata

Férbehandling av data

Borttagning av outliers

Loading och scores

MEN: Modellvalidering viktig!
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Modellvalidering

= Validering ar viktigt!
- Hur manga PC/PLS-komponenter &r bast?
— Fungerar modellen verkligen?
— Hur bra blir prediktioner fran modellen?

= Tre vanliga metoder
— Intern validering
- Korsvalidering
— Testsets-validering
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Modellvalidering

= Undvik 6ver- och underanpassningar

- Underanpassning: Modellen tacker inte in alla intressanta
fenomen

- Overanpassning: Onddigt mycket brus modelleras
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Tillampning av MVA for processoptimering
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Beslutsstod
Optimering
Styrning

Process

( (“)vervakning)
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MVA for processindustrin

= PCA-modellering
- |ara sig mer om processen
— optimering
— Overvakning

= PLS-modellering

— virtuella sensorer (mjukvarusensorer)
- |ara sig mer om processen

Extrahera mer information ur redan tillgadngliga datal!
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Exempel fran industrin

= Industriell avloppsvattenrening
— dkad processforstaelse

= Stalindustri
— Klassificering

= Petrokemisk process
— virtuell sensor
— Overvakning i realtid

= Vattenverk
— PLS-modell for automatisk dosering

IVL Suencles Multivariat teknik och processoptimering

Miljoinstitutet Linda Amand, 2014-09-04




Exempel I: Industriell avioppsvattenrening

= Biologisk rening
= Data: 3 manader, 1 h uppldésning

Biologisk

Inkommande vatten rening

Sedimentering Efterbehandling
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Jamfor scores med loading
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Bidrag till avvikelse
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Tillstandsvariabler
Mycket tydligare an trender av de 60 enskilda signalerna

10 Svart: PC1 belastning

a1 Rod: PC2 rening

Mw W W

0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000

< 3 manader >
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Exempel II: Valsning

= Valsning: Plastisk bearbetning fér att minska
materialets tjocklek

= IVL har utvecklat tekniker for att separera och
recirkulera valsoljor och vatten fran valsning och
metallbearbetning

= IVL har utprovat en I8sning av vatten och kemikalier
(villkorad emulsion) som ersattning for
valsoljeemulsionen

= Denna l6sning anvands idag av SAPA, som darmed kan
arbeta med en helt oljefri 16sning, vilket har stora
arbetsmiljo-, miljo- och energifordelar
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Enkel multivariat analys av bilder

= Vid valsning undersdker man ytorna med hjalp av
ljusmikroskop som tar svartvita bilder

= Van mikroskopist granskar ytorna fér klassificering

= Var idé: gor histogram dver graskalan och gér sedan
PCA

= Om processdata ar inlast samtidigt kan vi farga med
hjalp av dessa variabler

Bilderna kommer fran Pilotvalsningar inom projektet
Optilub dar SAPA valsade aluminium hos Swerea MEFOS
i Luled
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Enkel multivariat analys av bilder
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Histogram over graskalan

7000 I
— 19-2 oversida x
— 19-2 undersida

Counts
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Scores

Konventionell olja (BI3) och Villkorad emulsion (R6d)
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Exempel III: On-line
prediktion med mjukvarusensor

Nynas AB

uH“

I V“M” i

(1
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Tillampning pa Nynas Refining, Goteborg

Identifiering av
= Hittills okanda stérningar
= Potentiell energieffektivisering

= S&tt att na dkat utbyte av vardefull produkt
i kombination med energibesparing

"Vi sitter pa en guldgruva!”
Lars Hidfors, produktionschef pa Nynas Refining AB
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Processen i Nynas

VD Top

Separator

VDFR

Crude oil

Bitumen
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Maximera vinsten
14 @ : : . : Vardefullaste

produkten

=
N

=
o

Utbyte (andel av produktionen)

0 50 100 150 20

Tid
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Identifiering av storningar i AD tornet

= Snabba oscillationer i toppen av
en av kolonnerna

— Onddig energikonsumtion
~ Paverkar produktegenskaper

= Identifiering av mdjliga orsaker
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Variationskarta VD-kolonnen

= Olika korperioder har ,
olika korsatt. Visualiseras!

= Mer uniform :
processtyrning onskvard

= Tolkning av skillnader
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Mjukvarusensor for produktegenskaper

= Produkten karaktariseras av en kokpunktskurva (TBP=true
boiling point)
- manga variabler paverkar
— info om andra fysikaliska egenskaper behodvs

= Ursprunglig metod
— Analys var 8:e timme
— Upp till 5 timmars férdrdjning

= Efter projektet
— Online-prediktion i realtid
- Helt nya madjligheter att styra processen
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On-line: TBP prediktion och diagnostik
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Resultat fran projektet

Teori innan projektet:
= QOkat produktutbyte 5%
= Energibesparing 5%

= Okad vinst 4 MSEK/ar

Verkliga resultat:

= Okat produktutbyte 14% av vérdefullaste produkten
= Energibesparing

= Okad vinst med 6ver 20 MSEK/ar
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Exempel IV: Dosmodell for Norrvatten

= Syfte: Att ga fran manuell till automatisk dosering av
fallningskemikalier

= Vinster: att kunna reagera snabbare pa férandringar
av ravattnet och darmed fa stabilare kvalitet pa
dricksvattnet

= Vill ocks&: Undvika ytterligare hardvara,
implementera i ABB 800XA
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Resultat forstudie
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Externvalidering

Modell vs manuell dosering
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Validering juli 2012 till maj 2014
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Fortsattning

= Implementering i styrsystemet i borjan av hdsten 2014
= Validering &ver langre tidsperiod pa historiska data
= Validera efter driftsattning innan den slas pa skarpt

= Framtida mojligheter

— Optimera dosering genom férsdksplan for doseringen
beroende pa inkommande kvalitet och utgaende kvalitet
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For att sammanfatta

= Multivariat dataanalys ar
— ett verktyg for att fa ut mer information ur data
— grafisk tolkning

= Tillampningar
— Overvakning
— Virtuella sensorer
- Optimering
— Skrivbordet eller operatorsrummet

Okad kunskap om processen!
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Tank pa...

= MVA &r inte bra for helt oberoende data
= Inte nddvandigtvis kausala samband

= Variationen i indata bestammer vilken kunskap som kan
o} o
erhallas fran modellen
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Mer info

= www.ivl.se, linda.amand@ivl.se

Nagra programvaror for MVA
= MATLAB PLS-toolbox, Eigenvector

= SIMCA, Umetrics
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