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基于遗传算法和模拟退火算法的振动光谱
成分分析算法
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摘要　在大气污染物中有害气体成分众多,运用太赫兹、红外等振动光谱检测所得不同成分的吸收峰较难辨别.

设计了一种根据所测光谱中可能包含的物质的理论光谱分析所测光谱中不同物质所占比重的算法.利用实验峰

值与不同理论峰值的对应关系构建超定方程组,分别基于遗传算法和模拟退火算法进行求解,得到实验光谱中各

物质理论光谱的贡献.为了验证所提算法的准确性,利用该算法对已知水团簇组成的水汽系统的实验光谱进行了

分析,结果表明:所提算法能够得到不同成分的比重,具有较强的实用性.
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１　引　　言

近年来,随着工业的发展,各种工业废气的排放

使得大气污染愈加严重,大气污染对人体的危害是

多方面的,主要表现为呼吸道疾病与生理机能障碍,

以及眼鼻等粘膜组织受到刺激而患病,是造成老年

哮喘的慢性因素.因此,对大气污染成分进行检测

和治理,已经成为人们日益关切的健康与安全问题.
振动光谱作为一种高效且有特征性的检测手段成为

越来越常用的大气污染检测手段,振动光谱位于红
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外区,可用于表征不同气体分子的特征振动,振动光

谱的特征吸收峰数量较多且在对大气污染气体进行

振动光谱分析时,气体自身复杂的成分以及各成分

之间的质量差异使得表现在振动光谱中不同物质的

吸收峰在位置与强度上存在重叠、交错等情况,难以

鉴别不同气体成分及其占比.因此对大气污染气体

不同成分的分析已经成为大气污染检测的重要环

节.目前,崔方晓等[１]提出了基于Lasso方法的污

染气体自适应算法,通过仿真不同大气状态下的背

景光谱特征集,利用Lasso算法进行特征筛选和重

构,实现了对目标光谱的提取.由于Lasso算法需

要覆盖尽可能多的测量条件,算法数据集具有很大

的先验性.Harig等[２]对大气光谱进行模拟,并采

用最小二乘法扣除背景,提取出目标光谱特征.由

于模拟是针对已设定的仿真环境参数,其结果存在

一定的偏差.这些方法都只针对提取单一气体成分

的光谱,而无法从整体上对污染气体成分进行定性

和定量的分析.
本文基于遗传算法和模拟退火算法设计了一种

能够分析气体中不同成分占比的算法.遗传算法是

模拟达尔文生物进化论的自然选择和遗传学机理的

生物进化过程的计算模型,是一种通过模拟自然进

化过程搜索最优解的方法,具有算法独立于求解域,
能够求出优化问题的全局最优解等优点[３].模拟退

火算法来源于固体退火原理,是一种基于概率的算

法,具有局部搜索能力强,运行时间短的特点[４].本

文将理论中可能存在的不同成分的峰与实验气体光

谱的峰值一一对应,从而将实验图改写为几幅理论

图的线性叠加.经过峰的匹配过程后,与实验峰有

关的理论峰数据转换入一个m 行n 列的矩阵与之

对应,实验峰强度也储存在一个m 行向量中,进而

得到超定方程组[５].分别利用遗传算法和模拟退火

算法搜索最优解,得到不同气体成分的占比.利用

已知水团簇组成的水汽系统的太赫兹光谱对算法的

可行性进行验证,并比较遗传算法和模拟退火算法所

得结果的差别.结果发现,两种算法所得结果都能够

与已知的成分组成较好地符合,其中遗传算法相比模

拟退火算法耗时更长,但输出结果更为稳定;而模拟

退火算法虽然运行较快,但容易出现陷入局部最优解

的情况,需要多次运行取一次最好结果.本文所设计

的算法可通过气体中不同成分的理论光谱对气体实

验光谱中各种目标成分的光谱进行提取,具有算法时

间复杂度低、实用性强等特点,在振动光谱检测大气

污染成分方面有着潜在的应用前景.

２　基本原理

２．１　遗传算法的基本原理

遗传算法模拟了自然界生物进化的交叉、变异、
选择等遗传过程,是一种新型的全局优化搜索算法.
遗传算法的操作对象是一个可行解的集合.该集合

中的元素经遗传和进化操作,按照适应度的不同,有
不同概率保留至下一代[６].每代集合中有一个最优

良的个体,它对应的表现型为这一代中的最优解;随
着数代的演化,每代的最优个体也在进化,最终产生

无限接近问题最优解的解.在遗传算法中,需要对

不同个体进行“编码”,即生成它们的“基因型”,再对

各“基因型”进行操作.算法流程如下:

１)初始化.产生初始种群,而后进行的一切遗

传操作都针对这一种群.

２)个体评价.根据个体表现型的不同决定其对

环境的适应度,以此作为接下来选择的依据.

３)选择运算.以适应度为依据制定合理的选择

策略,适应度更好的个体应有更大几率保留.

４)交叉运算.产生子代的主要手段,一个子代

个体由亲代两两交叉产生.

５)变异运算.为防止过早收敛或收敛于局部最

优解,增加基因多样性,每个个体有一定的概率进行

随机的变异.

２．２　模拟退火算法基本原理:
模拟退火算法是一种常用的概率演算法,根据

固体退火原理,将固体加温至足够高,再使其自然冷

却[７].在这一过程中,固体内能降低,原先处于活跃

的、无序状态的固体分子,慢慢趋于有序,最后达到

平衡.整个过程足够缓慢,可认为每一温度下固体

都处于平衡态[８].由 Metropolis准则,粒子处于温

度T 的概率为

P＝exp－ΔE
kT

æ

è
ç

ö

ø
÷ , (１)

式中:ΔE 为温度T 发生微小改变时内能的增量;k
为玻尔兹曼常量.算法的流程如下:

１)初始化.从可行解空间中选取一个解为初

始解,虽然模拟退火法对初始解无要求,但为了简化

过程、节约计算时间,一般选取已知可行解中的最优

解作为初始解.

２)产生新解.对初始解进行一个随机的扰动,
作为新解.

３)评估新解.计算新解与旧解的目标函数之

差,若差值小于零,则接受新解,以新解替代旧解进
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入下一循环;若大于零,则根据 Metropolis准则决

定是否保留新解.

３　算法的设计

成分复杂的物质的实验光谱图中吸收峰的判定

需要同时考虑峰高和相邻吸收峰的间隔,设定峰高

大于(Q－q)b的峰计入吸收峰(其中Q 为光谱图中

的峰高的最大值,q 为最小值,b介于０与１之间),
避免出现过小的、局部的峰.设定一个正整数c,表
示两峰间至少隔有c－１个点,可避免出现峰过密的

情况.当实验光谱中存在十分密集的高度高于(M
－m)b 的峰时,设定h 值,若两相邻峰之间所有数

据起伏不超过h,则只计单个峰;若超过,则两峰都

保留.通过判定过程得到吸收峰的数量为m,对各

实验峰强度进行计算,每个峰可近似为一个三角形,
峰的强度表示为半峰全宽乘以峰高.最后将得到的

峰的强度存储在一个m×１的矩阵中[b１􀆺bn]T,每
个元素为依次得到的实验峰的强度.

峰的匹配是算法设计的关键部分,通过匹配生

成一个直接联系实验与理论的矩阵,每个理论图是

指在成分复杂物质中每个可能存在物质的理论上的

光谱图.通过程序在实验峰的每一个位置处设定一

个范围,在这个范围内寻找几幅理论图像在该处的

峰,若第i个实验峰匹配到了与它对应的第j 幅理

论图的峰,则矩阵的i行j 列元素为该理论峰的强

度,未匹配到的位置为０.经过峰的匹配生成一个

m×n 的矩阵

a１１ 􀆺 a１n

⋮ ⋮

am１ ．．．amn

æ

è

ç
ç
ç

ö

ø

÷
÷
÷
,其中m 为找到的实

验峰的数目,n 为给出的理论图的数目,一般有m＞
n.在匹配过程中,峰的范围的设定需根据实验光

谱的情况来制定,既不能过大,否则匹配到的峰无意

义,也不能过小,否则难以找到对应.理论峰的强度

计算方法和实验峰强度计算方法相同.
通过上述过程,得到所要求解的超定线性方程

组[９],超定方程组的表达式为

a１１ 􀆺 a１n

⋮ ⋮

am１ 􀆺 amn
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÷
÷
÷
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÷
÷
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÷
, (２)

式中:
a１１ 􀆺 a１n

⋮ ⋮

am１ 􀆺 amn

æ

è

ç
ç
ç

ö

ø

÷
÷
÷
为系数矩阵;[x１􀆺xn]T 为解

向量,其中每个元素代表每个可能存在的物质的理

论光谱在实验光谱中所占的比例,这也是每个物质

成分在成分复杂物质中所占的比例;[b１􀆺bn]T 中

的每个元素为对应的实验峰的强度.之后设计了遗

传算法、模拟退火算法求出超定方程组的正归一化

最小二乘解[１０].遗传算法的设计如下:

１)初 始 化 和 编 码.已 得 的 系 数 矩 阵 为

a１１ 􀆺 a１n

⋮ ⋮

am１ 􀆺 amn

æ

è

ç
ç
ç

ö

ø

÷
÷
÷
,理论上可从中得到Cn

m 个方程组,

每个方程组系数矩阵为n×n 方阵

c１１ 􀆺 c１n
⋮ ⋮

cn１ 􀆺 cnn

æ

è

ç
ç
ç

ö

ø

÷
÷
÷
.

再对它们进行秩的判断,解出有解的方程组的解,选
取各分量大于０的解作为初始种群.编码的目的在

于产生个体的基因型,便于其后对种群进行各种遗

传操作.在这里由于问题的特殊性,所得解向量本

身就可作为基因型.

２)选择算子的设计.将解向量[x１􀆺xn]T 本

身确定为基因型,要进行选择过程首要是确定个体

表现型,而后根据表现型确定其适应度,最后以适应

度为标准决定个体的存活概率.由于程序目的是得

到原方程组的正的归一化最小二乘解,则定义表现

型为解向量符合期望的程度,其表达式为

D＝
AX－B

∑
i
Xi

, (３)

式中:A 为原系数矩阵;X 为解向量(个体基因型);

B 为原方程组等号右边的列向量.D 越小即方程

组的解向量越符合期望,适应度F 的表达式为

F＝max(D)－D, (４)
式中:max(D)为表现型中最不符合期望的个体的D
值,越优良的个体适应度F 越高.对已选定的适应

度进行赌盘选择,决定个体的去留,完成选择过程.

图１ 赌盘选择示意图

Fig敭１ Schematicdiagramofthemarketselection

图１为赌盘选择示意图,其中Pn 满足下式

Pn ＝
Fn

∑
i
Fi

. (５)
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　　每次进行选择时,由０到１间产生一个随机数,
观察其落入图１的区域,落入哪个区域则选择哪个

个体存活,此即为赌盘选择.适应度越高的个体,

Pn 值越高,在赌盘中所占的面积越大,被选中的概

率越高.

３)交叉算子的设计.由于亲代个体的向量分

量和不同,交叉时不能用亲本１与亲本２之和的一

半进行,否则可能会造成子代明显偏向某个亲本,造
成基因多样性的丧失,而应该考虑两个亲本的权重,
使它们在交叉过程中尽量均匀.于是采用了以分量

和加权平均得子代的算法,设已知亲代解向量分别

为[x１０􀆺xn０]T、[x１１􀆺xn１]T,子代向量为[x１２􀆺

xn２]T,子代向量中每一个元素xi２(i＝１,􀆺,n)的表

达式为

xi２＝ ∑
n

j＝１
xj１( )􀅰xi０＋ ∑

n

k＝１
xk０( )􀅰xi１[ ]

∑
n

j＝１
xj１＋∑

n

k＝１
xk０( ) , (６)

式中:∑
n

j＝１
xj１、∑

n

k＝１
xk０ 为亲代向量所有元素之和,每

个子代解向量的元素都为对应亲代解向量元素的加

权平均.

４)变异算子.在遗传算法中,为防止过早收敛

或收敛于局部最优解,增加基因多样性,变异操作是

必要的,在本程序选择算子的设计中,赌盘选择已通

过生成随机数的形式对不同个体的不同位置的基因

进行了随机的改变.

５)精英策略.如前所述的选择过程和变异过

程有其随机性,固然适应度大的个体更有可能保留,
但总有优良个体消亡的可能,有效的防治方法是采

用精英策略,即经过交叉、变异、选择后的个体和上

一代中表现最为优良的个体共同组成子代,即将上

一代适应度F 值较高的解向量与经过交叉,变异,
选择后得到的解向量共同组成解向量集,增大优良

基因的比例.经过数代繁衍,最后得到最优解.
基于模拟退火算法进行求解的算法设计如下:

１)初始化.模拟退火算法与遗传算法不同,它
的操作对象是一个个体,对初始值的要求不高,但为

了减少计算量,缩短计算用时,一般采用能得到的最

优解作为初始值进行迭代.在遗传算法的计算过程

中,已经得到了初始化的种群,选取种群中的最优个

体作为模拟退火法的初始值.

２)退火策略.首先选取较高的初始温度T 和极

低的末温度T０,再制定退火策略T(k＋１)＝αT(k),

这些参数直接决定选择过程和迭代次数(其中α≈
０．９,三个参数的具体值应根据运行结果选取).

３)新解的产生.对解向量X,新的解向量与旧

的解向量之间的关系式为

Xnew＝Xold＋ΔX, (７)
式中:向量 ΔX 为随机产生的一个介于－X/２与

X/２之间的随机向量;Xnew为新的解向量;Xold为

旧解.

４)选择过程.对解向量 X,根据(３)式,计算

D,即解向量符合期望的程度,若Dnew小于Dold,则
保留解向量Xnew;否则根据 Metropolis准则,在[０,

１]之间生成一个随机数d,概率P 表达式为

P＝exp －
Dnew－Dold

kT
é

ë
êê

ù

û
úú . (８)

　　若概率 P 大于随机数d,则接受新的解向量

Xnew,否则保留原解Xold.经过数次迭代后得到最

优解.

４　基于水汽太赫兹光谱的算法验证

水团簇是一种由分立的水分子氢键构成的化学

组装体或水分子簇,存在于冰和自由液态水中,最简

单的构型是(H２O)２.对这些团簇物的研究有助于

对水的一些异常特征的理解,如其反常的密度随温

度的变化曲线、理论与实际熔沸点的差距.水团簇

也涉及到了一些超分子的稳定性问题,在化学中被

普遍认为是一个悬而未决的问题.尽管承认了水单

分子的几何结构,但由于分立的水分子之间氢键的

多样的组合形式,即使是极小的水蒸气(少于１０个

水分子)的构型也极为复杂.氢键可以在皮秒内断

裂和形成.太赫兹光谱技术以探测寿命在皮秒范围

内的振动为特征,因此能够有效的测量和分析一定

湿度的水汽中的不同水团簇成分及其振动模式[１１].
目前,Dai等[１２]通过太赫兹时域光谱技术结合量子

力学计算分析了在不同湿度下水汽吸收强度未按比

例增长现象中不同水团簇组成的影响.
现有已知水团簇组成比例的水汽系统S 及其

实际的太赫兹光谱,在该系统中水团簇摩尔分数为

１０％的(H２O)４、１０％的(H２O)５、１０％的(H２O)６、

２０％的(H２O)７、３０％的(H２O)８、２０％的(H２O)９.
已知６种不同水团簇的理论光谱如图２所示,图２
(a)~ (f)分 别 为 (H２O)４、(H２O)５、(H２O)６、
(H２O)７、(H２O)８、(H２O)９ 的理论太赫兹光谱,红
点表示曲线的峰,分别通过遗传算法和模拟退火算

法 对 水 汽 系 统S的 组 成 成 分 进 行 模 拟 和 估 算
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图２ ６种水团簇的理论太赫兹光谱.(a)(H２O)４ 理论太赫兹光谱;(b)(H２O)５ 理论太赫兹光谱;(c)(H２O)６ 理论

太赫兹光谱;(d)(H２O)７ 理论太赫兹光谱;(e)(H２O)８理论太赫兹光谱;(f)(H２O)９ 理论太赫兹光谱

Fig敭２Simulatedterahertzspectroscopyofsixwaterclusters敭 a  H２O ４theoreticalterahertzspectroscopy  b  H２O ５
theoreticalterahertzspectroscopy  c  H２O ６theoreticalterahertzspectroscopy  d  H２O ７theoreticalterahertz

spectroscopy  e  H２O ８theoreticalterahertzspectroscopy  f  H２O ９theoreticalterahertzspectroscopy

并得到模拟光谱,并比较它们与实际光谱图的误差,
以及遗传算法与模拟退火算法所得模拟光谱的差别,
从而检验程序的处理结果和比较遗传算法与模拟退

火算法的优缺点.
图３(a)为遗传算法所得模拟光谱与实际光谱

的对比图,可以看出,程序对峰的位置拟合较为准

确,但在峰值强度和比例组成上存在误差,其中在强

吸收峰０．７９THz和１．４１THz处,模拟峰值强度较

实际强度相差一半,实际光谱中１．６０THz处的吸

收峰在模拟光谱中并未出现,模拟光谱在１．６４THz
处相比实际光谱出现了吸收峰的分裂.图３(b)为
遗传算法中D 值的变化曲线,由(２)式可知,D 值反

映了超定方程组的正的归一化最小二乘解符合期望

的程度,D 值越小越符合期望.结果表明,种群中

最优解的D 值在前１０代中急剧下降,１０代到３０代

左右缓慢下降,直到４０代后趋于稳定,此时D 值稳

定在１．５８,最优解经过了５０代演化,该算法最终耗

时约２８５s.
图４(a)为模拟退火算法所得模拟光谱与实际

光谱的对比图,与遗传算法结果相似,但误差较遗传

算法更大,其中,实际光谱０．７４THz和０．３９THz
处的 吸 收 峰 在 模 拟 光 谱 中 没 有 出 现,模 拟 光 谱

１．１２THz处吸收峰的半峰全宽远小于实际光谱,强
吸收峰０．７９THz和１．４１THz处,模拟峰值强度较

实际强度相差一半,在实际光谱０．５６THz吸收峰

处,模拟 光 谱 出 现 吸 收 峰 的 分 裂,１．６０THz和

１．６４THz处模拟光谱与实际光谱的吸收峰交错.
图４(b)为模拟退火算法的D 值变化曲线,由(２)式
可知,D 值反映了超定方程组的正的归一化最小二

图３ 遗传算法运行结果.(a)模拟Ｇ实际光谱强度对比图

(遗传算法);(b)运行时遗传算法中最优解D 值变

　　　　　　　　　化曲线

Fig敭３Geneticalgorithmoperationresults敭 a SimulationＧ
actualspectralintensitycomparisonchart genetic
algorithm   b optimalsolutionD valuecurvein
　　　　　runtimegeneticalgorithm

乘解符合期望的程度,D 值越小越符合期望,设置

初温T０＝１０９３００１００,末温T＝０．０１,退火系数α＝
０．９５,经检测迭代了４４９次,D 值达到３．６７,耗时约

１７s.利用该算法时并不是每次计算过程中D 都如

图４(b)一样单调下降,而是有一定概率会出现上升

的情况,因此程序中有一变量负责记录到目前循环

为止出现过的最小值.
在测试过程中发现,遗传算法相比模拟退火算
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图４ 模拟退火算法运行结果.(a)模拟Ｇ实际光谱强度对

比图(模拟退火算法);(b)运行时模拟退火算法中

　　　　　最优解D 值变化曲线

Fig敭４Simulatedannealingalgorithm operationresults敭

 a SimulationＧactualspectralintensitycomparison
chart simulatedannealingalgorithm   b optimal
solutionDvaluevariationcurveinruntimesimulated
　　　　　　annealingalgorithm

法耗时更长,但输出结果更为稳定,且得到的D 值

较模拟退火算法更低,超定方程组的正的归一化最

小二乘解更符合期望.而模拟退火算法虽然快,但
容易出现陷入局部最优解的情况,需要运行多次,取
一次最好结果,且得到的最好结果的D 值较遗传算

法更高.由于两种算法自带的随机性,应对其中的

参数进行多次调试,对变异算子、退火策略进行不同

设计,对同一组数据进行多次运行后取其最优解.

５　结　　论

针对大气污染成分的振动光谱进行了分析,提
出了一种能够根据不同成分的理论光谱分析实际光

谱中不同成分占比的算法.通过理论峰与实验峰的

匹配,生成矩阵,得到超定方程组,利用遗传算法和

模拟退火算法搜索最优解,得到不同成分对实验光

谱的贡献,具有高效性.利用已知不同水团簇成分

的水汽系统的太赫兹光谱对算法进行验证,所提算

法对峰的位置拟合准确,可实现对气体振动光谱中

不同成分的分析.比较遗传算法和模拟退火算法的

优劣可知,遗传算法耗时更长,但输出结果稳定;模
拟退火算法速度更快,但容易陷入局部最优解.对

两种算法的各参数选择、变异、迭代方式进行更大范

围的试探,不断提高其程序精度及运行效率并引入

神经网络算法,将是下一步的研究内容.
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