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基于紫外
&

可见光谱法的水质测量中%光谱信号易受到系统噪声干扰"悬浮物散射干扰%且存在信

息冗余"多重共线性等特征%导致水质
GH'

测量中特征波长的选取产生较大偏差!因此%提出了基于嵌入

式粒子群
&

遗传#

(%3H

)

;*

$算法的水质
GH'

检测特征波长优化算法%以提高波长选择精度!为验证检测特

征波长优化算法的可行性%采集了某高校池塘水样"生活污水和排水沟水样的光谱数据%利用
(%3H

)

;*

算

法对预处理后的光谱数据选取特征波长!

(%3H

)

;*

算法采用实数编码方法实现了粒子群#

%3H

$优化算法和

遗传#

;*

$优化算法的统一编码%在
%3H

算法中更新粒子时嵌入
;*

算法的选择"交叉"变异等操作%改善

了这两种算法各自在光谱波长特征选取问题上的局限性!将
(%3H

)

;*

算法选取的特征波长结合偏最小二

乘法#

%#3

$构建了
(%3H

)

;*

)

%#3

的水质
GH'

预测模型%并且与传统的
%3H

算法"

;*

算法选取特征波长

建立的
%3H

)

%#3

"

;*

)

%#3

和全光谱构建的
%#3

水质
GH'

预测模型做了对比!结果表明*与
%3H

)

%#3

%

;*

)

%#3

和全光谱构建的
%#3

水质
GH'

预测模型相比%

(%3H

)

;*

改善了
%3H

算法和
;*

算法在光谱特征

波长选择中早熟和收敛速度慢的问题%降低了全光谱构建
%#3

水质
GH'

预测模型的复杂度%提高了模型的

预测精度!基于
(%3H

)

;*

算法建立的
(%3H

)

;*

)

%#3

水质
GH'

预测模型%均方根误差降到了
69I)I"

%预

测精度增加到
69==="

%可以快速定量检测水质
GH'

%为紫外
&

可见光谱法测
GH'

提供了更好的预测模型!
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GH'

$是衡量水

环境污染水平高低的最重要指标之一!利用紫外
&

可见光谱

法构建模型对水质
GH'

进行分析%已广泛应用于在线水质

检测领域%具有实时"在线"原位测量"无二次污染等优

点'

)

(

!但在实际应用中%水质检测系统会受到多方面的影

响%其中检测的光谱数据含有大量的噪声对水质
GH'

的分

析造成严重干扰'

I

(

%因此%对光谱数据进行去噪是水质
GH'

检测的必要前提!在光谱噪声处理方面%小波变换可以有效

去除光谱噪声%但是小波去噪后依然存在悬浮物散射"光谱

信息冗余和微弱噪声等问题!故在小波阈值去噪的基础上%

采用特征波长选取操作%特征波长选取是利用智能优化算法

在原始光谱的整个波段选出最佳的几个特征波长%用于表征

原始光谱信息!

常用的智能优化算法有粒子群算法"遗传算法"蚁群算

法等!宾俊等'

"

(在近红外光谱波长选择的研究中%提出了以

蚁群优化#

*GH

$"遗传优化#

;*

$"粒子群优化#

%3H

$"随机

青蛙#

M̀

$和模拟退火#

3*

$等智能优化算法对特征波长进行

选择的思想%找出了总氮和烟碱对应最佳光谱波长组合%结

果表明利用智能优化算法选择特征波长可以排除噪声干扰%

建立的模型可以快速准确的分析出总氮和烟碱的含量!

2-.

@

等'

<

(采用了基于遗传算法和粒子群算法优化的遗传算法
&

粒

子群优化#

;*&%3H

$算法%成功实现了在消光光谱测量中选

择最佳波长%该方法具有抗噪声的优点!

$?.

@

等'

5

(将连续投

影算法#

3%*

$与四种群智能优化算法相结合%包括
;*

算

法%

%3H

算法%群搜索优化器#

;3H

$和萤火虫算法#

*̀

$%以

用于提取有效波长变量%可以快速有效地区分苹果汁的掺

假!

#?

等'

:

(利用差分进化#

'(

$的波长选择方法%消除了太赫

兹时域光谱的散射和噪声干扰问题!

bE-.

@

等'

4

(提出了使用

等距组合多元线性回归#

(GP#M

$方法进行波长选择%在时



间相关的验证方面%

(GP#M

方法的预测效果比使用全光谱

构建预测模型的预测效果稍好!总结现有的波长选取方法%

大多只是利用单一的智能优化算法进行波长选择%但单一的

智能算法却存在一定的缺陷%很少有人将多种智能算法融合

成新型的智能算法进行波长选择!

鉴于此%提出了嵌入式粒子群
&

遗传#

(%3H

)

;*

$新型算

法用于选取最佳特征波长%结合偏最小二乘法#

%#3

$

'

J

(对紫

外
&

可见光谱下的
GH'

进行了定量分析!

)

!

嵌入式粒子群
&

遗传#

(%3H

)

;*

$算法原理

!!

粒子群#

%3H

$算法是一种进化计算技术%源于对鸟群捕

食行为的研究%其基本思想是通过群体中粒子之间的协作和

信息共享来寻找最优解'

=

(

!遗传#

;*

$算法是模拟达尔文进

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%

是一种模拟自然进化过程搜索最优解的方法'

)6

(

%利用选择"

交叉和突变等进化因子使得种群的适应度不断增强%从而达

到优胜劣汰的目的!

%3H

算法具有自组织和进化性以及记忆

功能%所有粒子都保存优解的相关知识%

%3H

算法注重整

体%侧重于整体上的寻优能力%优化速度较快%局部搜索能

力较差%精度不高易陷入局部极小值振荡或在寻优过程中全

部收敛于全局极值%而忽略局部最优!

;*

算法中变异算子

是对群体中的部分个体实施随机变异%与历史状态和当前状

态无关%在局部信息交流上具有良好的特性%但是效率比其

他优化算法低%计算量大"运行时间长!两者算法都容易陷

入3早熟4的现象%因此在
%3H

算法中单个粒子更新时嵌入

;*

算法的选择操作"整个种群更新时嵌入交叉操作和变异

操作%形成嵌入式粒子群
&

遗传#

(%3H

)

;*

$优化算法!

(%3H

)

;*

算法将已经产生的优秀个体与随机产生的微粒个体进

行交叉变异操作%使产生的微粒跳出局部极值点%并且又保

留了优秀个体的特性%可以加强算法在局部和整体上的寻优

能力%加快搜索的速度%在解决优化问题中更占优势!

(%3H

)

;*

算法的主要步骤如下*

*

对
%3H

算法与
;*

算法都采用实数编码%实现编码上

的统一-

+

定义
"

个粒子组成一个群体对
N

维问题空间进行搜

索%根据邻近粒子和自身的经验不断调整其位置
9

和速度
C
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%3H

算法与
;*

算法都采用同一种目标函数%实现评

价上的统一%根据求解问题定义的目标函数如式#

"

$所示

>

#
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$
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#

MP3(

$ #

"

$

!!

MP3(

是选取特征波长
GH'

真实值与模型解算出测量

值之间的均方根误差!

-

根据初始化种群参数和个体的位置"速度信息%更新

%3H

粒子%同时根据目标函数计算当前个体最优极值和全局

最优极值!粒子
#

的速度由当前最优粒子的位置
%S01/

和所

有粒子中的最优位置
;S01/

来更新迭代%从而更新粒子
#

的

位置%更新公式如式#
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$和式#
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嵌入
;*

算法的选择算子和交叉算子%根据计算出的

个体极值选择出优良的个体%再根据交叉概率交换粒子之间

的基因%将有益的基因组合%提高个体的目标函数值%此时

产生的新个体的位置表示为
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根据自然变异的思想%嵌入
;*

算法的变异算子%对

粒子群按照一定的变异概率进行变异操作%保证粒子群的多

样性%产生子代粒子种群-

0

将粒子群父代精英个体染色体与子代个体染色体合

并%孕育出适应度更强的粒子种群-

1

更新当前目标函数值%更新最优粒子的位置
%S01/

和

所有粒子中的最优位置
;S01/

-

2

重复步骤
-

+

1

%直到满足结束条件%结束算法%并

记录当前粒子的目标函数值和位置!

图
!

!

嵌入式粒子群
E

遗传优化算法流程图
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在式#

<

$中
"

是惯性权重%决定先前速度对当前速度的

影响%取值一般在'

6

%

)

(范围!

0

)

和
0

I

为学习因子%经验设

置
0

)

W0

I

WI

%

/

)

和
/

I

为随机因子%在'

6

%

)

(区间随机取值%

E

S01/

是单个粒子在搜索过程中的历史最优值%

V

S01/

是粒子群

在搜索过程中的历史最优值!在式#

:

$中%

%

为交叉概率%一

般设置
%

W694

!

(%3H

)

;*

算法的流程图如图
)

所示!

I

!

实验部分

#"!

!

光谱数据采集

利用化学方法%使用重铬酸钾溶液对某高校的池塘水

样"生活污水和排水沟水样分别进行滴定%温度为
)5k

%溶

液
I6A#

%测得池塘水样
GH'

浓度为
)69<A

@

0

#

V)

"生活

污水水样
GH'

浓度为
<6A

@

0

#

V)

"排水沟水样
GH'

浓度

为
)I9:A

@

0

#

V)

%接着对每种水样进行稀释%每次加蒸馏水

5A#

%共得到
<:

组
GH'

标准溶液!在水体环境中%有机物

对紫外
&

可见光的吸收遵循
#-AS0C/!00C

定律'

))

(

%因此%根

据紫外
&

可见光的吸收度确定特定条件下的水质
GH'

浓度

值!紫外
&

可见吸收光谱法是基于测量水体中有机物对紫外
&

可见光的吸收强度来确定
GH'

值的方法'

)I

(

%使用海洋光学

生产的
]3!I666[

工业级光谱仪和长寿命"无需预热的脉冲

氙灯光源对
<:

组
GH'

标准溶液进行光谱采集%可得到溶液

在紫外
&

可见光波段的吸收光谱数据!部分数据如表
)

所示!

从中随机选择
"I

组数据用作模型训练数据集%剩余
)<

组数

据用作测试集!

表
!

!

紫外
E

可见吸收光谱数据集

$%&'(!

!
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&

#

A

@

0

#

V)

$

)=J9=J

#
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,
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,
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,
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,
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,

V69<44 V69:6I

#"#

!

光谱数据预处理

由光谱仪采集到的水质吸收光谱存在大量噪声%既有低

频的基线干扰%又有高频噪声的影响'

)"

(

!因此在使用吸收光

谱数据构建预测模型之前需对光谱数据进行预处理!针对噪

声干扰%预处理可以滤除部分噪声%消除相关因素对模型预

测结果的影响!采取小波阈值去噪方法对现有的光谱数据进

去降噪%选取3

1

^

A<

4小波%将光谱信号经3

1

^

A<

4小波分解得

到相应的小波系数%运用极值阈值估计方法设定阈值%定义

大于阈值的小波系数为有用信号产生的%将其保留%小于阈

值的小波系数认定为噪声信号%将其滤除!最后将分解之后

保留的小波进行重构%即可得到降噪之后的光谱数据!原始

光谱图和预处理之后的光谱图分别如图
I

所示!在处理之后

的光谱图中可以明显观察到吸收峰主要分布在
I"6

!

556

和

:I6

!

=:6.A

这两个波段!但是实际上%去噪后的吸收光谱

仍存在水中悬浮物的散射干扰'

)<

(

%因此%需要对吸收光谱进

行散射校正处理%便于后续建模的精度提升!早期研究多采

用
I5<.A

波长的吸光度为模型输入量%但在实时在线测量

时%由于水中悬浮物散射对
I5<.A

吸光度产生干扰%导致

测量结果偏差较大!为了补偿水中悬浮物对吸光度造成的散

射影响%本工作采用多波长的吸光度进行建模%即利用智能

优化算法选择
Y

个特征波长作为模型输入量!

图
#

!

原始光谱与去噪之后的对比图

:2

9

"#

!

G/6

<

%,2*/7&(+@((7+)(/,2

9

27%'

%711(7/2*27

9

*

<

(.+,%

#"4

!

特征波长选择

观察去噪之后的光谱%发现吸收光谱中存在多个吸收

峰!受益于主成分分析#

Q

C?.D?

Q

-BDKA

Q

K.0./-.-B

^

1?1

%

%G*

$

方法的思想%对所有数据吸收光谱的吸收峰进行筛选%结果

表明每条数据的
:

个主吸收峰可以贡献所有吸收峰
=J>

的

信息%故使用智能优化算法选择
:

个特征波长作为模型输

入!利用
%3H

算法选择特征波长%选择均方根误差#

CKK/

A0-.1

R

L-C00CCKC

%

MP3(

$作为目标函数%迭代
I66

次%不断

更新粒子的位置与速度%选取的特征波长为*

IJ=94:

%

"J:9:4

%

<<59I"

%

5<I9:J

%

4449"4

和
4J49J6.A

%此时的目标

函数值为
69):5"

!利用
;*

算法选择特征波长时%同样以均

方根误差#

CKK/A0-.1

R

L-C00CCKC

%

MP3(

$作为目标函数%设

置迭代次数为
I66

%选取的特征波长为*

IJ=94:

%

"4I95:

%

<J:9":

%

5649I<

%

5"=9:)

和
JJ"9J4.A

%此时的目标函数值

为
69)5<4

!

%3H

算法和
;*

算法虽都具有深刻的智能背景%

但在某些方面依然存在一定缺陷!在
;*

算法中%染色体之

间相互共享信息%整个种群是比较均匀地向最优区域移

动'

)5

(

!而
%3H

算法的性能依赖于全局搜索和局部搜索之间

#

0T

Q

BKC-/?K.-.+0T

Q

BK?/-/?K.

$的平衡能力%即搜索空间的全

:=)
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局搜索能力和快速收敛于有希望的区域的能力%分别对应

V

S01/

变量和
E

S01/

变量'

):

(

%虽然搜索速度较快%但是收敛性较

差!

%3H

算法具有记忆%能将历史优解都保存%但
;*

算法

没有记忆%以前的知识随着种群的改变容易被破坏!为了弥

补
%3H

算法与
;*

算法的缺陷%采用
(%3H

)

;*

算法选择特

征波长%

(%3H

)

;*

算法将
;*

算法的选择算子"交叉算子"

变异算子嵌入到
%3H

算法中%不仅具备了
%3H

算法的搜索

速度和全局寻优能力%还有着
;*

算法的局部寻优能力!通

过不断更新以均方根误差#

CKK/A0-.1

R

L-C00CCKC

%

MP3(

$作

为目标函数的函数值%实现粒子群的整体优化!实验设置迭

代次数为
I66

次%寻得粒子群中的最优个体%得到最佳的
:

个吸收波长%

:

个波长分别为*

IJ59J6

%

"4I95:

%

<=:9<I

%

5<<9==

%

:"J9)=

和
=<59=: .A

%此 时 的 目 标 函 数 值 为

69)6:=

!对比
(%3H

)

;*

算法"

%3H

算法"

;*

算法选择特

征波长的迭代流程和实验结果%迭代流程比较图如图
"

所

示%实验测试结果如表
I

所示%可以明显发现
(%3H

)

;*

既

有
%3H

算法的收敛速度%又有
;*

算法的精度%

(%3H

)

;*

算法在迭代
J)

次之后就接近收敛%而且精度得到了大大的

提升%达到了
69)6:=

!分析选取的特征波长%基于
%3H

算

法和基于
;*

算法筛选出的波长组合表征的光谱的信息不完

善%不是最优组合%基于
(%3H

)

;*

算法选取的特征波长目

标函数值最小%在吸收光谱上分配的更加均匀%更具合理

性%故认为基于
(%3H

)

;*

算法筛选出的波长组合对光谱散

射问题更敏感%几乎可以表征完整的光谱信息%跳出了局部

最优解%找到了近似于全局最优解的波长组合!

图
4

!

OH5?

.

D̀

%

H5?

%

D̀

算法迭代流程比较

:2

9

"4

!

G/6

<

%,2*/7/02+(,%+23(

<

,/.(**(*/0

OH5?

)

D̀

%

H5?%71 D̀%'

9

/,2+)6*

!

表
#

!

OH5?

.

D̀

%

H5?

%

D̀

算法实验结果

$%&'(#

!

OA

<

(,26(7+%',(*-'+*/0OH5?

)

D̀

%

H5?%71 D̀%'

9

/,2+)6*

算法
特征波长

)

&

.A

特征波长
I

&

.A

特征波长
"

&

.A

特征波长
<

&

.A

特征波长
5

&

.A

特征波长
:

&

.A

迭代次数

&次
MP3(

%3H IJ=94: "J:9:4 <<59I" 5<I9:J 4449"4 4J49J6 <J 69):5"

;* IJ=94: "4I95: <J:9": 5649I< 5"=9:) JJ"9J4 )") 69)5<4

(%3H

)

;* IJ59J6 "4I95: <=:9<I 5<<9== :"J9)= =<59=: J) 69)6:=

"

!

结果与讨论

!!

将全部特征波长和根据
%3H

算法"

;*

算法"以及
(%&

3H

)

;*

算法选出的特征波长采用
%#3

方法根据训练集的
"I

组数据分别建立
%#3

%

%3H

)

%#3

%

;*

)

%#3

%

(%3H

)

;*

)

%#3

的水质
GH'

预测模型%再利用构建的模型对
)<

组测试数据

进行预测%得到各个模型下水质
GH'

预测值%表
"

为各个模

型下的
GH'

预测值以及与
GH'

真实值的误差数据!图
<

是

各个模型下水质
GH'

预测值与真实值比较的曲线图!

表
4

!

各个模型下
G?M

预测值与
G?M

真实值的误差

$%&'(4

!

O,,/,*&(+@((7G?M

<

,(12.+(13%'-(*%71+,-(G?M3%'-(*0/,(%.)6/1('

GH'

真实值

GH'

预测值

#

%#3

$

GH'

预测值

#

%3H

)

%#3

$

GH'

预测值

#

;*

)

%#3

$

GH'

预测值

#

(%3H

)

;*

)

%#3

$

误差

#

%#3

$

误差

#

%3H

)

%#3

$

误差

#

;*

)

%#3

$

误差

#

(%3H

)

;*

)

%#3

$

)<95< )"96: )<9"I )<95= )<95< V)9<J V69II 6965 6966

)69:4 ))9): )69=) )69:I )6944 69<= 69I< V6965 69)6

:9)I 594= 594: :95< :9)= V69"" V69": 69<I 6964

):966 )5945 ):9"< ):96: ):96" V69I5 69"< 696: 696"

"I966 ")95= ")9JI ")95= ")9:< V69<) V69)J V69<) V69":

495" :9J5 49J) 495J 49"J V69:J 69IJ 6965 V69)5

II9: I<9=) II9J: II9=J II9=I I9") 69I: 69"J 69"I

<94: 595" <9:4 <9<) <9:" 6944 V696= V69"5 V69)"

)596: )"9J= )59): )595) )59)I V)9)4 69)6 69<5 696:

596I <9J= <9: 59I5 5965 V69)" V69<I 69I" 696"

<9): I9=5 <9<J <965 <9)) V)9I) 69"I V69)) V6965

59")I :964 59") 59"I <94= 6945J V6966I 6966J V695II

)696< J9<" )695I )696" )69)4 V)9:) 69<J V696) 69)"

59<4 :95: 594" 59JI 59:= )96= 69I: 69"5 69II

4=)
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图
B

!

模型效果展示图

#

-

$*全光谱
%#3

-#

S

$*

%3H

)

%#3

-#

D

$*

;*

)

%#3

-#

+

$*

(%3H

)

;*

)

%#3

:2

9

"B

!

H(,0/,6%7.(/0(%.)6/1('0/,G?M

<

,(12.+2/7

#

-

$*

L̀BB&1

Q

0D/CLA%#3

-#

S

$*

%3H

)

%#3

-#

D

$*

;*

)

%#3

-#

+

$*

(%3H

)

;*

)

%#3

表
B

!

各个模型的指标性能

$%&'(B

!

K712.%+/,

<

(,0/,6%7.(/0(%.)6/1('

模型
MP3( P*( P0+*(

*

I

%#3 )96J)= 69=6:5 694:)I 69=J64

%3H

)

%#3 69IJ<) 69I5<4 69I:)5 69==J:

;*

)

%#3 69I:=< 69)465 69I6=< 69==JJ

(%3H

)

;*

)

%#3 69I)I" 69)55I 69))I4 69==="

!!

根 据 所 得 数 据 再 计 算 出 各 个 模 型 的 均 方 根 误 差

#

MP3(

$"平均绝对误差#

P*(

$"中值绝对误差#

P0+*(

$"

确定系数#

*

I

$"作为模型的评估标准%

MP3(

指标是用来衡

量预测值同真实值之间的偏差%

P*(

指标用于评估预测结

果和真实数据的接近程度%

P0+*(

反映模型的对异类预测

的情况%值越小说明拟合效果越好%

*

I 用来度量测试样本是

否可能通过模型被很好地预测%其值越大说明模型的效果越

强%值最大为
)

%表
<

反映了各个模型指标性能!观测各个模

型下水质
GH'

预测值与真实值相比较的曲线图%对比各个

模型的性能指标%可直观发现在测试数据集中由全光谱建立

的
%#3

模型效果不理想%均方根误差太大%若将模型应用到

实际场景中将会存在一定的问题!而利用特征波长选择方法

构建的
%3H

)

%#3

%

;*

)

%#3

%

(%3H

)

;*

)

%#3

模型较全光谱

建立的模型而言%选用的特征波长大幅度减少%降低了光谱

数据的冗余度%弱化了光谱散射影响%使建模更简单%稳定

性更强%效果更优!对比利用特征波长选择方法构建的
"

个

模型%则以
(%3H

)

;*

)

%#3

模型效果最优%它的均方根误差

达到了
69I)I"

%水质
GH'

的预测准确率突破到了
==9=">

%

同时异类预测的情况更少!

<

!

结
!

论

!!

将
;*

算法嵌入到
%3H

算法%得到新型
(%3H

)

;*

算

法%将
(%3H

)

;*

应用到水质
GH'

检测特征波长优化算法

研究中%

(%3H

)

;*

算法在选取特征波长的过程中具有高收

敛性"高精度解的优点!结合目前光谱法测水质
GH'

最常

用的
%#3

定量分析模型%建立了
(%3H

)

;*

)

%#3

的水质

GH'

预测模型%比较了其与全光谱%

%3H

算法选择特征波长

和
;*

算法选择特征波长构建的
%#3

水质
GH'

预测模型的

不同%分析了
(%3H

)

;*

算法选择的特征波长组合优于
%3H

算法和
;*

算法选择的波长组合的原因!结果表明%利用

(%3H

)

;*

算法选择的特征波长组合表征原始光谱的信息更

加完善%比
%3H

算法和
;*

算法选择的特征波长组合的适应

性更强%是紫外
&

可见光谱法水质
GH'

检测特征波长的最佳

选择%其选取的波长组合建立的
%#3

水质
GH'

预测模型的

复杂度较全光谱构建的模型而言大大减小%减少了特征变量

的个数%解决了光谱噪声干扰和浊度散射问题%提高了模型

的预测精度!综上所述*基于
(%3H

)

;*

算法建立的
(%3H

)

;*

)

%#3

的水质
GH'

预测模型%优化了单一智能算法的早

熟和收敛速度慢的问题%弱化了噪声干扰"光谱散射干扰%

数据冗余的问题%实现了紫外
&

可见光谱法下
GH'

的精准检

测!故本文提出的用
(%3H

)

;*

算法选择特征波长建立的

%#3

水质
GH'

预测模型可以为实际场景快速精准定量检测

水质
GH'

提供有效方案%为水环境保护事业做出贡献!
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