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基于改进正弦余弦算法的光谱特征峰定位方法
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摘要　针对目前光谱特征峰识别定位技术识别率低、定位误差大、无法获得光谱线型函数等问题,提出了一种基于

改进正弦余弦算法的光谱特征峰识别定位方法.该方法利用动态转换概率改进正弦余弦算法,将改进的正弦余弦

算法与多种光谱线型(高斯、洛伦兹和Voigt)拟合方法相结合,通过迭代寻优计算,最终得到对应的光谱特征峰位

置.该方法不仅能得到光谱特征峰的位置,而且可以得到光谱线型函数.实验证明,无论强峰、弱峰还是重叠峰,

提出的基于改进正弦余弦算法的光谱特征峰识别定位方法在识别率、定位准确率、谱值拟合效果和对噪声的抑制

能力等方面均有显著提高.
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１　引　　言

光谱特征峰的识别与定位不仅是光谱类仪器计

量检定中的关键步骤,而且在物质定量分析、成分识

别等方面具有至关重要的作用[１Ｇ４].例如,在分光光

度计的计量检定过程中,由于各种滤光片标准物质

的有效峰数量较多,且分光光度计测定的不同种类

滤光片标准物质的光谱峰位置与大小存在差异,如
何准确快速地找到光谱特征峰位置是实现精确计量

的关键.
已有很多学者对光谱寻峰算法进行了研究,如

传统的数值比较法、导数算法[５]、连续小波变换算

法[６]、对称零面积变换算法[７]、指数修正高斯拟合算

法[８Ｇ９]、多尺度谱峰定位算法[１０Ｇ１１]、傅里叶自去卷积
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法[１２].这些算法虽然能够实现光谱寻峰,但是通常

对光谱的信噪比、动态范围和光谱特征等有较高要

求,如导数算法无法检测重叠严重的特征峰,小波变

换算法无法准确检测特征峰的中心波长位置,对称

零面积变换算法如果基函数选择不合适将会导致较

大的误差,高斯拟合算法需要待测光谱特征峰为高

斯线型.

Mirjalili等[１３]针对常见寻优算法和正余弦函数

的特性与规律进行研究,提出一种启发式智能寻优

算法———正弦余弦算法(SCA).该寻优算法结构简

单,但是标准正弦余弦算法存在局部最优解识别率

低、大规模数据寻优收敛较慢、光谱数据维数多、数
据量过大等问题.鉴于此,本文在标准正弦余弦算

法的基础上利用自适应转换概率替代传统的转换概

率,结合光谱线型拟合方法,不仅有效提高了光谱特

征峰识别的准确度,而且可以获得光谱的线型函数

种类.该方法对光谱的信噪比和动态范围要求较

低,在很大程度上提高了光谱特征峰的识别率和准

确度,能够有效减小光谱仪器计量检定、光谱成分分

析等过程中的误差.

２　定位方法

２．１　改进的正弦余弦算法

标准正弦余弦算法的具体步骤如下.

１)在n 维解集合中随机挑选m 个不同的个

体.

２)计算每一个个体的适应度,定义当前最优个

体为B∈{B１,B２,B３,,Bn}.

３)对每个个体进行迭代更新,以第i个个体为

例,更新方程为

X(t＋１)
i ＝

X(t)
i ＋r１×sinr２×|r３Bi×X(t)

i |,r４ ＜a
X(t)

i ＋r１×cosr２×|r３Bi×X(t)
i |,r４ ≥a{ ,

(１)
式中:t为当前迭代次数(t≤T).r１,r２,r３,r４,a 均

为正弦余弦算法中的参数.a 是一个常数,一般设

置为０．５.r１ 为一个常数,主要作用是决定该个体

在本次迭代中产生新个体的位置方向;r２ 是一个在

闭区间[０,２π]上服从均匀分布的随机数,将决定该

个体在本次迭代中产生新个体的距离;r３ 是区间

[０,２]上的一个随机权重,其大小将决定当前最优解

对该个体当前迭代作用的大小;r４ 是在区间[０,１]
上的一个随机数,是正弦余弦算法在正弦函数和余

弦函数中的转换概率,称为转换系数,当转换系数

r４ 小于a 时,正弦余弦算法在该次迭代时按照正弦

规律迭代,反之,根据余弦规律进行迭代.

４)重复执行上述步骤,直至满足预先设置的迭

代停止条件或者达到最大迭代次数(迭代停止条件

与最大迭代次数需要根据不同问题的特性进行设

置),即可得到所需结果.
光谱数据具有数量大、维数多、信噪比低等特

点,标准正弦余弦算法存在局部最优解跳出率较低、
寻优精度低等一系列问题.针对这些问题,提出了

一种自适应转换概率.与标准正弦余弦法的固定转

换概率相比,自适应变化的转换概率可以更好地控

制全局搜索和局部挖掘进程,有助于正弦余弦算法

跳出局部最优解,提高算法的收敛精度.具体实现

方式为

b＝
b＋rand(０,０．４),　L ＜M －０．０５
０．５,　M －０．０５≤L ＜M ＋０．０５
b－rand(０,０．５),　L ≥M ＋０．０５

ì

î

í

ïï

ïï

, (２)

式中:b为转换概率,与(１)式中a 意义相同;L 为所

有解与当前最优解的欧氏距离的平均值;M 为设置

的参数,用于控制全局搜索和局部挖掘两大步骤的

转换;rand(０,０．４)表示区间[０,０．４]上服从均匀分

布的一个随机数.解经过(１)式更新后,若全体解与

当前最优解的欧氏距离远大于设定值,则认为算法

在全局搜索阶段,需要相应地缩小b,使得下次迭代

大概率进行全局搜索;若全体解与当前最优解的欧

氏距离远小于设定值,则认为算法在局部挖掘阶段,
则需要相应增大b,使得下次迭代大概率进行局部

挖掘;若全体解与当前最优解的欧氏距离差别不大

时,则认为算法正在全局搜索和局部挖掘的过渡阶

段,此时令b为０．５,下次迭代随机进行全局搜索或

局部挖掘.

２．２　光谱线型拟合

发光粒子的能级结构、运动速度及粒子间的相

互碰撞使得光谱线分为均匀展宽、非均匀展宽和综

合展宽三种类型[１４],这三种展宽将会形成高斯线

型、洛伦兹线型[１５]和Voigt线型[１６],具体形式为

G(ν,ν０)＝αexp －
(ν－ν０)２

α２L
é

ë
êê

ù

û
úú , (３)

Q(ν,ν０)＝
１
π

αL

(ν－ν０)２＋α２L
, (４)

V(ν,ν０)＝kQ(ν,ν０)＋(１－k)G(ν,ν０), (５)
式中:αL 为线型半峰全宽(高斯线型和洛伦兹线

型);ν０ 为被测物质光谱特征峰的中心频率;ν为光

谱频率;k为合成因子,是开区间(０,１)上的一个定
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值;α表示高斯线型的最大值,即光谱峰值大小.同

理,可以得到洛伦兹线型的最大值为

Qmax＝
１
παL
. (６)

　　采用高斯、洛伦兹和 Voigt混合拟合的方法可

以识别大部分光谱特征峰.对一些并非高斯线型、
洛伦兹线型或Voigt线型的光谱特征峰,提出的方

法会出现一定的识别误差,最终得到的光谱线型函

数也会出现偏差.大部分光谱特征峰为高斯线型、
洛伦兹线型或者Voigt线型中的一种,因此本文提

出的方法适用于绝大多数光谱.

２．３　实现方法

随机筛选p 组不同的波长组,每组波长含有q
个不重复的波长,其中q 为光谱特征峰的个数.区

间扩展之后,利用高斯线型拟合、洛伦兹线型拟合或

者近似Voigt线型拟合,以拟合的误差均方根为适

应度函数的值,通过正弦余弦算法的迭代原理,不断

地将被挑选出的波长向适应度函数最小的方向进行

迭代.最小误差均方根对应的结果,即为被测物质

光谱特征峰对应的波长.具体步骤如下:

１)确定预设参数,即波长的扩展范围 X、允许

重叠的比例Y 和特征峰的个数,设置最大迭代次数

与停止迭代的条件;

２)获取光谱数据,并随机产生p 组随机波长;

３)根据X 对被选择的波长进行扩展,判断两

波段间的重合比例;

４)如该比例大于Y,则重新选择波长,直至被

选择的波段中任意两波段的重合比例均小于Y;

５)分别利用高斯线型、洛伦兹线型和Voigt线

型函数对每个被选择的波段进行拟合,计算误差均

方根,取其中最小的拟合误差均方根为适应度函数

的值;

６)利用(１)式改进正弦余弦算法更新被选择波

长;

７)重复步骤３)~６),直至满足迭代停止条件,
若在迭代过程中无法满足寻优条件,则达到最大迭

代次数时,退出迭代,即可得到被测物质的光谱特征

峰识别定位结果与被测物质的光谱线型函数类型.

３　实验与讨论

使用美国瓦里安公司Cary５０００紫外Ｇ可见Ｇ近
红外分光光度计采集光谱数据,该分光光度计拥

有极高的信噪比和分辨率.根据计量检定规程,
在分光光度计及其类似仪器的计量检定中,紫外

区的计量检定采用氧化钬滤光片标准物质,可见

光区则采用镨钕滤光片标准物质.实验采用中国

计量科学研究院提供的镨钕滤光片标准物质和氧

化钬滤光片标准物质为实验样本,实验环境温度

为２９８．５K,相对湿度为２３％.为了使光谱数据足

够精确,采集过程中对所有样本多次扫描,排除异

常数据后计算平均值,以此作为最终的光谱数据,
结果如图１所示.

图１ 实测光谱图.(a)氧化钬滤光片;(b)镨钕滤光片

Fig．１ Measuredspectrograms敭 a Ho２O３filter  b PrＧNdfilter

　　为了验证方法的可靠性与优越性,将传统的三

阶导数法、对称零面积变换法和基于正弦余弦算法

的光谱特征峰识别定位方法作为对照.一方面判断

提出方法对光谱峰的识别是否全面,以识别率为评

价指标;另一方面评价光谱特征峰中心波长的定位

准确度与光谱峰值的拟合程度,以均方根误差为评

价指标;此外还讨论了该方法的运行时间和对噪声

的敏感性.根据计量检定规程JJG１０３４—２００８４．１

节和附录 A中对光谱半峰全宽、相对峰高的定义,
在光谱仪、滤光片计量工作中通常认定光谱特征峰

相对峰高大于３５％的峰为强峰,其余认定为弱峰,
当某一光谱特征峰不具有对称性时可以认定为重叠

峰.两种标准物质的光谱特征峰具体位置和类型如

表１所示.仿真中三阶导数法和对称零面积变换法

的窗口长度为２４nm,对称零面积变换法采用高斯

函数为基函数,特征峰识别定位方法的最大迭代次

０９３０００８Ｇ３
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数为１００,每代有１５个个体,当最小适应度函数的

值小于０．５时,正弦余弦算法停止迭代.
表１ 镨钕滤光片和氧化钬滤光片标准物质特征峰

Table１ Characteristicpeaksofcertifiedreferencematerials
forPrＧNdfiltersandHo２O３filters

No．

Ho２O３filter PrＧNdfilter

Peakposition/

nm
Peak
type

Peakposition/

nm
Peak
type

１ ２４１．７ Weak ３５１．１ Strong

２ ２７９．３ Weak ４３１．２ Weak

３ ２８８．０ Weak ４６１．４ Weak

４ ３３３．９ Weak ４７３．５ Weak

５ ３４７．７ Weak ５１３．４ Strong

６ ３６０．９ Strong ５２９．８ Strong

７ ３８１．０ Weak ５７２．７ Weak

８ ３８５．８ Weak ５８５．７ Strong

９ ４１８．６ Strong ６２４．４ Weak

１０ ４４６．１ Strong ６８４．８ Weak

１１ ４５３．６ Weak ７３９．２ Strong

１２ ４６０．０ Strong ７４８．３ Weak

１３ ４７３．３ Weak ８０７．７ Strong

１４ ４８４．９ Weak

１５ ５３６．６ Strong

１６ ６３７．８ Weak

１７ ６４９．５ Weak

１８ ６６２．４ Weak

３．１　识别率评价

为减小随机设置参数带来的误差,将该方法独

立重复运行５０次,取最优值为最终结果.表２为四

种特征峰识别定位方法的光谱峰识别率结果.
表２ 谱峰识别率

Table２ Peakrecognitionrate

Algorithm

Peakrecognitionrate

Strong
peak/

％

Weak

peak/

％

Overlapping
peak/

％

ThirdＧorderderivativealgorithm １００ ６０∗ ３７．１∗

SymmetriczeroＧareaalgorithm １００ ９０∗ ５６．３

SCA １００ ８５ ５９．６

ImprovedSCA １００ ９５ ８７．４

∗indicatesthattheincorrectrecognitioncaseexists．

　　通过表１可以看出,针对光谱图中较为明显的

强峰,三阶导数法、对称零面积变换法、基于正弦余

弦算法的特征峰定位方法和本文方法都可以达到

１００％识别率,这表明对于光谱峰值较大的强峰,几
种方法均有较强的特征峰识别定位能力,因此在较

为简单的谱线上,包括本文方法在内的四种方法均

为有效的解决方案.对峰值较小的弱峰,三阶导数

法对光谱峰的判断出现缺失,而且三阶导数法出现

了将噪声信号判断为光谱峰的情况;基于正弦余弦

算法的特征峰定位方法也未能检测到一些弱峰.对

称零面积变换法对弱峰的识别率高达９０％,本文方

法对弱峰的识别率为９５％,这表明这两种方法可以

识别光谱中峰值较小的特征峰,有较强的识别能力.
因此,当光谱图中出现有噪声干扰且较弱的谱峰时,
对称零面积变换法和本文提出的方法是较为理想的

光谱特征峰定位方法.针对光谱中出现的重叠峰,
三阶导数法和对称零面积变换法均可识别重叠峰中

较为明显的一个峰而遗漏另外一个峰值较低的峰,
基于正弦余弦算法的特征峰识别定位方法有一定的

重叠峰识别效果,但不如基于改进正弦余弦算法的

光谱特征峰识别定位方法,这充分说明自适应转换

概率可以有效提高标准正弦余弦算法跳出局部最优

解的能力.因此当谱线中出现重叠峰时本文方法可

以获得令人满意的结果.

３．２　准确性分析

准确性分析同样将光谱特征峰分为强峰、弱峰

和重叠峰三个类型,以光谱特征峰中心波长的均方

根误差(RMSE)、光谱特征峰峰值大小的均方根误

差和算法运行时间为评价依据.具体计算公式为

RRMSE＝
∑
N

i＝１

(λi－λ′i)２

N
, (７)

式中:N 为寻找的波峰个数;λ为本文特征峰识别定

位方法得到的光谱峰中心波长(或峰值);λ′为标准

光谱峰的波长(或峰值).四种算法的仿真结果见

表３~５,其中未识别光谱峰和错误识别的光谱峰均

已去除.
表３为光谱特征峰中心波长的均方根误差.从

表中可以看出,对于较为明显的强峰,四种算法得到

的谱峰均方根误差相似且较小,因此对于简单的光

谱特征峰识别定位任务,四种算法均可获得令人满

意的结果.对于光谱峰值较弱的情况,可以看出改

进方法的特征峰定位精确度高于对称零面积变换

法,而对称零面积变换法和基于正弦余弦算法的特
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征峰识别定位方法相似,均好于三阶导数法.这表

明光谱中存在弱峰时,本文方法可以获得较为满意

的结果.当光谱中出现重叠峰时,三阶导数法针对

重叠峰的特征峰定位能力最差,对称零面积变换法

和基于正弦余弦算法的光谱特征峰识别定位方法定

位能力相似,基于改进正弦余弦算法的光谱特征峰

识别定位方法获得了最小的均方根误差,而且该方

法得到镨钕滤光片和氧化钬滤光片两种标准物质的

光谱线型函数均为洛伦兹线型函数.
表４为光谱特征峰峰值的均方根误差.从表中

可以看出,对于强峰,所有方法对峰值的拟合效果都

很好.对于弱峰和重叠峰,基于改进正弦余弦算法

的光谱特征峰识别定位方法拟合效果最好,对称零

面积变换法拟合效果最差.从算法原理来看,对称

零面积变换法需要首先设置一个对称函数模型,然
后对光谱进行拟合;三阶导数法直接对光谱进行最

小二乘法拟合;基于改进正弦余弦算法的光谱特征

峰识 别 定 位 方 法 使 用 高 斯 函 数、洛 伦 兹 函 数 和

Voigt函数等光谱线型函数对待测光谱进行拟合.
由于改进方法引入了自适应转换概率,增强了标准

正弦余弦算法跳出局部最优解的能力,所以,基于改

进正弦余弦算法的光谱特征峰识别定位方法可以获

得最小的均方根误差.
表５为各种方法运行时间的对比.从表中可以

看出,除三阶导数法可以快速识别定位光谱特征峰

外,其他三种光谱特征峰识别定位方法均需耗费一

定的时间.对称零面积变换法和基于正弦余弦算法

的光谱特征峰识别定位方法运行时间相近;基于改

进正弦余弦算法的光谱特征峰识别定位方法由于引

入了自适应转换概率,计算量加大,运行时间稍长,
但自适应转换概率有助于正弦余弦算法快速收敛,所
以与对称零面积变换法和基于正弦余弦算法的光谱

特征峰识别定位方法的运行时间相比,相差并不大.
表３ 光谱峰中心波长的均方根误差

Table３ RMSEofspectralpeakcentralwavelength

Algorithm

RMSE/pm

Strong
peak

Weak

peak
Overlapping
peak

ThirdＧorderderivativealgorithm １．６０ ８．１９ １５．７１

SymmetriczeroＧareaalgorithm １．４９ ７．８１ １１．３３

SCA １．５５ ７．８８ １１．０４

ImprovedSCA １．５３ ５．２０ ９．１２

表４ 光谱峰值准确度的均方根误差

Table４ RMSEofspectralpeakvalueaccuracy

Algorithm

RMSE/％

Strong
peak

Weak

peak
Overlapping
peak

ThirdＧorderderivativealgorithm ０．１２ ３．５７ ３．９１

SymmetriczeroＧareaalgorithm ０．１６ ３．９３ ３．９４

SCA ０．１１ ３．４４ ３．５０

ImprovedSCA ０．１１ ３．２０ ３．３７

表５ 运行时间

Table５ Runtime

Algorithm Time/s

ThirdＧorderderivativealgorithm ４．６１

SymmetriczeroＧareaalgorithm ３１．３７

SCA ３０．７１

ImprovedSCA ３６．１４

３．３　噪声敏感性分析

在获取光谱数据的过程中,不可避免地会受到

噪声干扰[１７],噪声会增加光谱特征峰在识别定位时

的不确定性.各个噪声源通常相互独立,根据中心

极限定理,光谱数据中的噪声一般为高斯白噪声.
因此,在噪声敏感性分析中,分别将不同信噪比下的

高斯白噪声加入被测光谱中,以光谱特征峰中心波

长定位结果的均方根误差为评价指标.
图２所示为添加不同信噪比的高斯白噪声后得

到的光谱特征峰识别定位结果.从图中可以看出,
四种光谱特征峰识别定位方法对噪声均有一定的抑

制能力.对于光谱中较强的特征峰,随着添加噪声

信噪比的减小,四种方法的识别效果变化均较小;对
于光谱中的弱峰,三阶导数法抑制噪声能力弱于其

他方法,对称零面积变换法与基于正弦余弦算法的

光谱特征峰识别定位方法相似,但是与基于改进正

弦余弦算法的光谱特征峰识别定位方法有明显的差

距.基于改进正弦余弦算法的光谱特征峰识别定位

方法不仅误差最小,而且对信噪比不断减小的噪声

具有较强的抑制能力.对于光谱数据中的重叠峰,
三阶导数法的抑制噪声能力最差,对称零面积变换

法与基于正弦余弦算法的光谱特征峰识别定位方法

相似,基于改进正弦余弦算法的光谱特征峰识别定

位方法因为引入了自适应转换概率而获得了最优光

谱特征峰识别定位结果.由此可见,改进的正弦余
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图２ 添加不同信噪比的高斯白噪声后得到的光谱特征峰识别定位结果.(a)强峰;(b)弱峰;(c)重叠峰

Fig．２ WavelengthlocalizationresultsofspectralcharacteristicpeakswithGaussianwhitenoiseofdifferent
signalＧtoＧnoiseratiosadded敭 a Strongpeak  b weakpeak  c overlappingpeak

弦算法在不同信噪比的噪声下仍然可以获得较高的

定位精度.

４　结　　论

利用改进的正弦余弦算法结合光谱线型拟合方

法实现了光谱特征峰识别、定位以及光谱线型函数

类型的获取.实验结果表明,与对称零面积变换法

等传统的光谱特征峰识别定位方法相比,提出的基

于改进正弦余弦算法的光谱特征峰识别定位方法的

运行时间虽然不占优势,但在光谱特征峰的识别率、
对光谱特征峰的定位能力、光谱特征峰峰值的拟合

程度以及对噪声的稳健性等性能方面均有显著提

升.该方法不仅可以提高对重叠峰的识别定位能

力,而且对弱峰的定位能力也有了显著提高.利用

该方法能够有效提高光谱分析仪器的特征峰定位精

度、准确度和抗噪声能力,在光学计量、光谱分析等

领域有较好的应用前景.
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