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ソフトセンサー
－基本と産業応用事例－
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ケモメトリクスとは？

Chemometrics is 
the science of relating measurements made on a 
chemical system or process to the state of the system 
via application of mathematical or statistical methods.

International Chemometrics Society (ICS)

計量化学

Chemometrics = Chemistry + Metrics 
計量化学

データに関連するものは何でも含む
適用対象を化学に限定する理由はない

Process Chemometrics
統計的手法を化学プロセスデータに適用する際の総称
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運転データに基づく生産プロセスの管理

運転管理

異常診断

プロセス制御

プロセス

運転データ
制御システム

制御性能監視

異常正常

計測装置

状態推定

最適化

品質改善
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様々な技術があるが，何がＫＥＹなのか？

プロセス制御

状態推定（ソフトセンサー）

運転管理（異常検出）

異常診断

制御性能監視

最適化

品質改善

オンラインで測定されていない製品品質を推定する

製品品質や運転状態を希望通りに操る

早期に異常を検出する

制御系が満足のいく性能を発揮しているか監視する

製品品質や歩留りを改善する

最適な運転条件を求める

異常の原因を究明する

対象のモデル化

5What is your hardware sensor problem?

27%

21%
15%

13%

10%

8%

2% 4% Time-consuming maintenance
Need for calibration
Aged deterioration
Insufficient accuracy
Long dead-time, Slow dynamics
Large noise
Low reproducibility
Others

Questionnaire to 26 companies (JSPS PSE 143 committee, 2003)

“Soft-sensor is a remedy?”

“Yes, 21 of 26 companies had used soft-sensors.”

in addition to lack of sensors

6Where do you use soft-sensors?

72%

25%

2% 1% Distillation
Reaction

Evaporation
Others

about 100 softsensors in MCC

Ookita (CISCSJ Bulletin, 2006)

Distillation is the main application object of soft-sensors. 
Many distillation columns in plants.
Easy to model.

Most soft-sensors were developed through 
Partial Least Squares (PLS).



SICEプロセス塾

Copyright (C) Manabu Kano 2

7Which method for soft-sensor?

0

10

20

30

40

19
91

19
93

19
95

19
97

19
99

20
01

2003
2005

Year

# 
ar

tic
le

s

PLS
ANN
SSID
SVM/SVR

(keyword search in SCOPUS database)

ANN is dominant in the literature 
while PLS is popular in industry.
SVM/SVR is emerging. 
The number is increasing markedly.
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ソフトセンサーの適用事例

"Product Quality Estimation and Operating Condition 
Monitoring for Industrial Ethylene Fractionator"
J. Chem. Eng. Japan, Vol.37, No.3, pp.422-428 (2004)

昭和電工との共同研究プロジェクト

エチレン精留塔における製品中不純物濃度の推定

製品品質をオンラインで推定できるソフトセンサーを開
発し，プロセスの限界運転を実現する．推定値はオプ
ティマイザおよびモデル予測制御システムで利用する．

9
エチレンプラント
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対象とした連続蒸留塔

1. T431 tray #29 temp.
2. T431 bottom temp.
3. T431 top temp.
4. T431 tray #37 temp.
5. T432 tray #129 temp.
6. Flow rate from T432 to T431
7. T431 reboiler flow rate
8. Product ethylene flow rate
9. T432 reflux flow rate

10. T432 internal reflux flow rate
11. T432 purge flow rate
12. T432 reflux ratio
13. T432 top pres.
14. T431 feed ethane conc.
15. C351 #2 discharge pres.
16. C351 #2 discharge temp.
17. C351 #4 suction pres.
18. V359 level (cooling propylene)

製品エチレン中の不純物エタン濃度を推定する
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ソフトセンサー構築における問題点

１．多重共線性
入力変数の多くは強い相関（相互相関）を持つ．

２．動特性
プロセスの動特性を考慮する必要がある．
自己相関によって，新たな多重共線性が発生する．

Dynamic PLS

１．温度や圧力以外の操作変数も入力変数とする．
２．動特性を考慮するために，動的モデルを構築する．
この結果，推定精度および制御性能を向上させられる．

(Kano et al., J. Proc. Cont., 2000)

12Dynamic PLS

tt-5t-10

Dynamic PLS

Time [min]

出力変数

入力変数１

入力変数２

入力変数N



SICEプロセス塾

Copyright (C) Manabu Kano 3

13
製品組成ソフトセンサー

極めて高い推定精度を実現！
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推定誤差の原因

原因はソフトセンサーか，それとも分析機器か？

分析機器

サンプリングラインの閉塞等のトラブル

ソフトセンサー

入力変数選択の失敗

運転条件の変動

触媒劣化や装置汚れなど，プロセスの経時変化

推定誤差 = 測定値 – 推定値

推定誤差の原因を突き止めることはできるか？
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ソフトセンサーとSPCの統合

昭和電工との共同研究プロジェクト

エチレン精留塔における製品中不純物濃度の推定

品質推定値の信頼性を評価し，オプティマイザおよびモ
デル予測制御システムにおける品質推定値の利用の
是非を判断できるシステムを開発する．

"Product Quality Estimation and Operating Condition 
Monitoring for Industrial Ethylene Fractionator"
J. Chem. Eng. Japan, Vol.37, No.3, pp.422-428 (2004)

16PLSを利用したSPC

LV1

LV2

Error

detected by T2

detected by Q

入力変数が張る多次元空間において，モデル構築に利用した
運転データが存在する部分空間内でのみ，推定モデルおよび
その推定値を信頼できる．

現在の運転状態が部分空間内に
あるかどうかをオンライン監視し，
なければ推定値を制御目的等に
利用しない．

分析機器の異常も検出可能．

PLS-based SPC

17
適用結果

500 1000 1500 2000 2500
0

50

100

Et
ha

ne
 c

on
c.

0 500 1000 1500 2000 2500
-20

0

20

Er
ro

r

0 500 1000 1500 2000 2500
0

200

400

T2

0 500 1000 1500 2000 2500
0

100

200

300

Q

Time [hour]

measurements
estimates

(A) (B) (C) 

推定値の信頼性を評価できるシステムを実現！
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推定精度の向上を目指して

Dynamic PLS
実績のある手法だが，入力変数の数が膨大となり，
効率的なモデル構築手法とは言い難い．

部分空間同定
多変数プロセスの動特性を効率的にモデル化できる
が，非観測外乱の特性変化に対応できず，測定デー
タが持つ情報を活用しきれていない．

二段階部分空間同定法
非観測外乱の影響を考慮して，その特性変化に対
応でき，かつ高い推定精度を実現できるソフトセン
サー設計法を提案する．
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二段階部分空間同定法

第一同定

外乱推定

第二同定

観測された入出力データを用いて
状態空間モデルを構築する．

残差から非観測外乱を推定する．

入力変数と外乱推定値を入力として，
品質変数を推定する状態空間モデ
ルを構築する．

20
第一同定

◎ 観測された入出力データ[      ， ]を用いて状態空間モデルを構築する

対象システム

入力変数

非観測外乱

状態変数

観測出力変数

品質変数

白色雑音

入力
出力

第一モデル

第一同定

21
外乱推定

残差

非観測外乱 ＆雑音 からの影響

残差 を生成する非観測外乱 を推定する．

PE条件を満たす変数への変換

残差 は一般にPE条件を満たさないため，その

まま非観測外乱として，第二同定の入力変数とする
ことはできない．

22
第二同定

入力変数 非観測外乱の推定値 品質変数の推定値

出力

第二モデル

23
蒸留塔への適用結果

(a) (b)

Dynamic PLS R 0.75 0.74
RMSE 5.34 4.18

部分空間同定 R 0.88 0.85
RMSE 6.79 3.69

二段階部分空間同定 R 0.90 0.88
RMSE 4.28 2.97

推定精度評価結果

モデル構築： Jan. 1 ～ Feb. 20, 2002
モデル検証： (a) Dec. 9 ～ Dec. 16, 2001

(b) Dec. 21 ～ Dec. 31, 2001

状態変数の数（第一モデル） 10
状態変数の数（第二モデル） 6
非観測外乱の数 4
パラメータ k 10

24
保守負荷の低減を目指して

Dynamic PLS
部分空間同定・二段階部分空間同定
ニューラルネットワーク

十分に満足できる精度のモデルを構築することがで
きたとして，その精度を維持できているかが産業応
用上の深刻な問題である．
技術者不足もあり，モデルの再構築は事実上困難．

Just-In-Timeモデル

データベース型モデルであり，測定値が得られる毎
にデータベースを更新し，そのデータベースに基づい
て，必要に応じて局所的なモデルを構築する．
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25Just-In-Timeモデルの概念

Just-In-Timeモデル
Query点近傍のデータを集め，それらのデータのみ

を用いて，局所的な（線形）モデルを構築する．

26
相関型JITモデルへ

相関型Just-In-Timeモデル
従来のJITモデルでは，「距離」のみに基づいて近傍

が決定されるため，相関関係は一切考慮されない．
相関関係を考慮すれば，より優れたモデルが構築で
きる．

27
相関型JITモデリングの手順

新たな入出力データをデータベースに保存する．
データベースより，k（1～K）番目のデータセットを取り出
し，各データセットに対する評価指標Jを計算する．
Jが最小となるデータセットを選択する．

選択したデータセットに基づいて，モデルを構築する．
この手続きを繰り返す．

28
ケーススタディ：対象プロセス

冷却ジャケット付き連続撹拌槽型反応器を対象とする．
反応器内温度が冷媒流量で，液レベルが製品流量でカ
スケード制御されている．
触媒の劣化と再生の影響について検討する．モデルでは，
反応速度係数を変化させている．

29Recursive PLS 適用結果

触媒再生のような急激なプロセス特性の変化が発生する
と全く追従できず，推定誤差が大きくなってしまう．

30
従来型 JIT 適用結果

触媒再生のような急激なプロセス特性の変化にも追従で
きているが，全体的に推定誤差が大きい．
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相関型 JIT 適用結果

触媒再生のような急激なプロセス特性の変化にも追従で
きており，極めて推定精度が高い．
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まとめと課題

長所
プロセス特性の変化に追従してモデルを更新できる．
推定精度はDynamic PLSなど従来法よりも高い．

短所
モデルが自動更新される．
ただし，更新頻度は調整可能．

課題
データベースに保存すべきデータと保存すべきでな
いデータの見極めが重要．どうするか？
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課題

モデル構築

モデル構築そのものではなく，その準備が本当の問題．

データの選択，入力変数の選択

データの前処理

モデル保全

構築したシステムを活用し続けるための仕組みが必要．

モデル更新

モデル再構築

エンジニア＆オペレータ教育

人材が乏しい．大学でも教育していない．

統計的手法，解釈，保全

34
おわり


