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提出了一种基于拉曼光谱和改进人工蜂群算法优化支持向量机回归$

#3Q),9A[

%算法快速定量检

测山羊血清蛋白含量的方法)传统人工蜂群算法在数据区域规模较大时#收敛速度逐渐减慢#出现效率低*

精准度下降*局部最优解概率高等问题)所提出的算法解决了这些问题#使算法在进化前期避免陷入局部最

优解#在进化中后期能够保持解的全局搜索能力)常规测定血清蛋白总量的方法通常采用凯氏定氮法*双缩

脲法等#但存在时效慢*污染样本等缺点)采用拉曼光谱法进行检测#具有快速*无损的优点)以山羊血清

为分析对象#按一定体积比配置
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组待测样本#用拉曼光谱仪采集拉曼光谱#光谱采集范围为
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#采用基线矫正去除荧光背景#使用
9&\%0_̀
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6

光谱平滑法对原始光谱进行平滑处理#归一化处理

光谱数据#并对拉曼光谱特征峰进行归属)实验结果表明#拉曼光谱能够表征血清中主要化学集团的信息#

且由于官能团浓度差异#光谱特征峰强度随浓度变化明显#因此基于特征峰信息可以测定血清蛋白总量)实

验中#以购买的山羊血清蛋白含量为基准#通过配置样本的体积比得到各组待测血清样本的蛋白含量#配置

的单个液体样本体积为
<8"

#随机选取
O

组实验样本作为模型测试集#剩余
:?

组作为模型训练集)以经过

处理的光谱特征峰强度和对应的血清蛋白含量分别作为模型的输入值及输出值#建立
#3Q),9A[

#

3Q),

9A[

和
Q5

三种算法的定量模型#对测试集血清蛋白总量进行预测)最后通过均方差$

K9F

%#相关系数$

"

%

与建模时间分别进行对比#结果表明通过
#3Q),9A[

建立的山羊血清蛋白定量矫正模型效果最佳#模型的

相关系数为
;a>>;:?

#均方误差为
;a:II<

#建模时间为
!a>7

#预测值方差均小于
;a;;!
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#预测准

确率为
>>aOc

)实验结果表明#应用激光拉曼光谱技术结合
#3Q),9A[

算法#对快速定量检测山羊血清蛋

白含量#具有较高的准确率和稳定性)
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血清总蛋白$
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%是血清中各种蛋白质的

总称#是各种蛋白的复杂混合物!

!
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#包含白蛋白*

%

!

球蛋

白*

%

:

球蛋白*

&

球蛋白等#是人体保持健康的重要组成部

分)人体生理机能的变化会引起血浆中蛋白质发生质和量的

变化#检测血清生化成分#可作为协助诊断肿瘤*肝病*肾

病综合征等疾病的方法!

:

"

)例如#郭丽等通过对比健康人和

患者的血清拉曼光谱#为乳腺癌的诊测提供了新的方法)王

玉等!

<

"利用不同批次人血白蛋白的拉曼光谱#结合拉曼光谱

峰位移和峰强度的相似度计算结果#来判断血液白蛋白样品

的真假伪劣)本文提出了一种基于拉曼光谱和改进人工蜂群

算法优化支持向量机回归$

#3Q),9A[

%算法快速定量检测山

羊血清蛋白含量的方法)

血清总蛋白测定方法有很多#最主要的有凯氏定氮法*

双缩脲法*酚试剂法等#目前检测血清蛋白总量的常规方法

为双缩脲法!
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#其原理是蛋白质分子中的肽键$/
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/%与双缩脲试剂反应#形成紫色化合物#其紫色深浅程

度与样品中蛋白质浓度成正比#根据所测样品吸光度值#在

标准曲线上查出相应蛋白质含量#从而计算出样品溶液蛋白

质含量)该方法需消耗多种试剂#步骤较繁琐#存在污染试

剂*精度差*容易交叉污染等缺点)而拉曼光谱技术是一种

非破坏性测试技术#几乎无需试样制备#用很少量的试样就

能获得足够的信号#所表征的是分子振动的信息#水的拉曼

散射极微弱#因而水溶液样品可直接进行测量#这对生物大

分子的研究非常有利)从拉曼光谱的谱图中可以得到频率*

强度*偏振特性*峰形等信息#在生物*材料*环保*地质等



领域得到应用)这种生化法拉曼光谱技术具有灵敏度高*无

需样品预处理*操作简便*信息含量丰富*能够获取分子的

结构信息等特点)本文将拉曼光谱技术与
#3Q),9A[

算法相

结合#对山羊血清蛋白总量进行快速定量分析)
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模型原理和方法
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支持向量机回归

支持向量机分类$
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%是在
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的基础上发展起来的#是将低维空间

的非线性问题通过核函数映射到高维空间#使其在高维空间

内成为一个线性问题#从而使问题的求解得到了简化!
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为对应的输出值)利用非线性

映射函数
#
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%变换将
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个训练样本映射到高维特征空间#基

于结构风险最小化的原则建立高维空间线性回归函数为
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改进的人工蜂群算法

标准人工蜂群算法$
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%是由土耳

其学者
]&D&C*

+

&

于
:;;@

年提出模拟蜜蜂寻觅花蜜过程的一

种群体智能算法!
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)在人工蜂群的框架下#蜜源的位置表示

要优化问题的可能候选解#蜜源中花蜜的数量与候选解的适

应度$目标值函数%相对应#而蜂群的规模等于待优化解的数

量)

3Q)

算法更新种群采用随机选取的方法#在
3Q)

算法

搜索过程中存在收敛速度较慢*不能实现全局收敛的问题#

针对此问题#提出改进的人工蜂群算法$
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#3Q)

%#在对蜜源更新公式中引入柯西变异算

子!
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)同时改进随机解生成方法#随着迭代次数增加#步长

从一个较小的数逐渐增长到一个较大数值)改进后的算法保

证模型前期能够进行全面的局部搜索#且后期保持全局搜索

能力#并加快收敛速度)

设初始种群含有
23

个解#每个解
#

%

$

%f!

#
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#0#

23

%为一个
(

维向量#对应的解的适应度值
)

%4

#个体最大

更新次数为
5

#最大迭代次数为
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)具体步骤为
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步&初始阶段#随机产生蜜源的初始位置#即
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其中#
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为对应
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步&评价蜜源的适用度#如果新的蜜源适应度高于

原先的蜜源#则新的蜜源代替原先的蜜源#否则保留原先的

蜜源#即
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其中
)%

为解的函数值)此外#基于轮盘赌原则#找到新蜜源

被跟随的概率
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某蜜源经过
5

次循环后没有得到优化#则放弃该蜜源寻

找下一个)若运算迭代次数达到
6

或者最优适应度#运算结

束#否则返回式$

I

%#迭代出最优解)
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实验部分

BA@

!

仪器与样品

本次实验使用的山羊血清为经过无菌过滤处理的山羊血

清#血清蛋白初始浓度为
;a;I:<I

+

'

8"
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)实验中用于稀

释血清浓度的试剂为生理盐水#生理盐水对实验结果影响极

小且不影响生物样本的活性)按体积比配置不同浓度的血清

蛋白样本#配置的单个液体样本体积为
<8"

#共计
<@

组#

随机选取
O

组实验样本作为模型测试集#剩余
:?

组作为模

型训练集)配置好的样本在
Ig

恒温箱中静置
:I-

#确保样

本混合均匀)光谱测量过程中易受外界光干扰#所以在实验

中进行避光处理#防止外界干扰)

本次实验使用的是
QR9I=@,?O@9

型拉曼光谱仪#由美

国必达泰克公司生产#光谱测量范围
;

"

<@;;48
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#激发光

源波长为
?O@'8

#设置拉曼光谱激光功率为
<;;8R

#每个

样本连续扫描取光谱稳定后的数值#积分时间
!;;;;87

#光

谱仪的采集分辨率为
@48

d!

)
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光谱采集与数据处理

使用拉曼光谱仪采集样本拉曼光谱#通过
QR[&8I

软

件进行光谱读取)测量光谱前#将拉曼光谱仪打开预热
:;

8%'

)用超纯水清洗样品池#控干池内水分#并使用擦镜纸清

理样品池表面$测量各组样品前重复此步骤%)将试剂样本缓

慢移入样品池#避免气泡进入#放入遮光罩中进行避光处

理#待样品静置
:8%'

后#进行光谱采集)拉曼光谱处理过

程如图
!

所示)

!!

通过对图
!

分析可知#随着样品中血清蛋白浓度变化#

拉曼光谱原始数据强度发生明显变化)原始光谱信噪比较

高#影响了对特征峰的观察和数据处理)在建模之前对数据

进行预处理#随机选取一条拉曼光谱为例进行处理)

每组样品采集前进行暗电流采集并扣除)采集的原始拉

曼光谱如图
!

$

&

%所示$选取光谱范围
<;;

"

!<;;48
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%)为

了消除
))Z

噪声*采集电路的噪声以及激光功率抖动等对

拉曼信号强度的影响#同时简化计算量#采用平滑处理*背

景扣除*归一化三种预处理方法对测得的原始拉曼光谱进行

!I@

第
:

期
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

光谱学与光谱分析



数据预处理)平滑采用
9&\%0_̀
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,G*1&

6

平滑法进行处理#该

方法在滤除噪声的同时可保持原信号谱宽*强度及形状不发

生改变#其滤波原理是局部多项式时域最小二乘法拟合!

O

"

#

处理结果如图
!

$

C

%所示(背景扣除采用扣除基线的方法#采

用非对称最小二乘平滑建立基线#可将有效拉曼信号保存下

来#去除掉背景荧光信号如图
!

$

4

%所示#黑色线代表拉曼光

谱数据#红色线代表需要扣除的基线(数据归一化处理的作

用是简化计算#缩小量值#提高数学预测模型的准确度#如

图
!

$

H

%所示#黑色线代表拉曼光谱扣除基线后的数据#红色

线代表执行归一化处理后的数据)

图
@

!

拉曼光谱处理过程
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特征峰归属

经过 处 理 的 山 羊 血 清 样 本 拉 曼 光 谱#在
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#

I@!aO?

#
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#
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#

?;>a?<

#

?>?a;O

#

O=Ia:!

#

>:;a!@

#
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和
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d!处表现出明显的特征峰#如图
!

$

H

%所示)通过比对#对山羊血清蛋白特征峰进行归属!

>,!;

"

#

峰值标记如图
:

所示#特征峰归属如表
!

所示)

图
B

!

血清蛋白拉曼光谱特征峰
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血清蛋白特征峰及其归属
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振动模式初步指认 主要归属
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结果与讨论
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在
<@

组实验样品中随机选取
:?

组样本作训练集#通过
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拉曼光谱的数据采集及预处理#提取的特征峰强度值和训练

集已知浓度信息作为输入#余下
O

组样本作为测试集#同训

练集一样#将特征峰强度作为模型的输入#通过模型运算的

浓度信息作为输出)分别建立基于改进人工蜂群算法优化支

持向量机回归算法$

#3Q),9A[

%的预测模型和人工蜂群算法

优化支持向量机回归算法$

3Q),9A[

%模型#并与经典
Q5

$

C&4̀

U

D*

U

&

+

&0%*'

%神经网络算法建模结果比较)

#3Q)

属于

迭代优化#可优化
9A[

中的惩罚因子
1

和函数参数
%

#以提

升该模型的泛化能力及预测精度)建立
#3Q),9A[

模型流程

如图
<

所示)

图
C

!

建模过程流程

:+

D

AC

!

8.2"*+%

D)

$.&"''#*.=&1,$-

!!

将测试集已知血清蛋白浓度与预测结果进行均方差运算

来评价模型精准度#相关系数来评价模型预测关联度)样本

为
<

的均方误差定义为

K9F

*

'

<

%

*

!

$

$%

+

=

$%

%

:

<

$

?

%

式$

?

%中#

<

为样本个数(

$%

为实际值(

=

$%

为预测值)

均方根误差可以显示出预测结果与真实结果平方和的平

均数#由于对误差进行了平方处理#就避免了误差出现正负

值而相抵消的情况#从而提高了对误差分析的准确性)相关

系数
"

定义为

"

*

<

'

<

%

*

!

$%

=

$%

+

'

<

%

*

!

$%

8

=

$%

!

<

'

<

%

*

!

$

:

%

+

'

<

%

*

!

$$ %%

:

8

!

<

'

<

%

*

!

=

$

:

%

+

'

<

%

*

!

=

$$ %%槡槡
:

$

O

%

!!

"

值越接近
!

#则反映定量预测模型精度越高#预测集建

模相关度曲线如图
I

所示#相关系数为
;a>>;:?

#显示出极

高的相关性#表明模型结果较好)预测结果残差如图
@

所示#

残差均小于
;a;;!

+

'

8"

d!

#预测准确率为
>>aOc

)

!!

将数据分别导入
3Q),9A[

算法和
Q5

神经网路算法进

行建模#并将预测模型进行对比#建模结果如图
=

所示#得

到的各模型均方差$

K9F

%#相关系数$

"

%与建模时间$

S%8/

%

如表
:

所示)

图
K

!

模型测试集中真实值与预测值相关度拟合

:+

D

AK

!

7.$$"*,-+.%&6$J";"-=""%,&-6,*J,*6",%2

)

$"2+&-"2J,*6"+%F.2"*-"'-'"-

图
L

!

模型预测值残差

:+

D

AL

!

!"'+26,*.#F.2"*

)

$"2+&-+.%

图
N

!

三种模型预测结果中真实值与预测值相关度曲线

:+

D

AN

!

7.$$"*,-+.%&6$J";"-=""%,&-6,*J,*6",%2

)

$"2+&-"2

J,*6"+%-1$""F.2"*'

3

)

$"2+&-+.%$"'6*-'

表
B

!

三种建模方法模型评价结果

E,;*"B

!

RJ,*6,-+.%$"'6*-'.#-1$""F.2"*+%

D

F"-1.2'

K9F " S%8/

,

7

Q5 ;a=O!: ;a>?!I= :<a@

3Q),9A[ ;a<:!: ;a>?>I? :a@

#3Q),9A[ ;a:II< ;a>>;:? !a>

!!

由表
:

可知#经典
Q5

神经网络算法的预测精度低于

<I@

第
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3Q),9A[

算法建模精度#

#3Q),9A[

算法预测模型在
3Q),

9A[

算法基础上有明显提升#说明
#3Q),9A[

算法能较好

的避免局部最优解#有较好的全局搜索能力)建模时间为

!a>7

#具有更好的工作效率)由实验结果可以看出#文中提

出的基于
#3Q),9A[

算法预测模型定量分析山羊血清蛋白

总量的方法能有效实现预期功能#并在
3Q),9A[

算法基础

上提高了精度#加快了算法收敛运算速度#达到了更好的效

果)

I

!

结
!

论

!!

提出了一种基于拉曼光谱和
#3Q),9A[

算法对山羊血

清蛋白含量快速*无损的定量检测方法)拉曼光谱仪采集实

验样本光谱#结合三种光谱预处理的方法对原光谱进行处

理#标定的光谱特征峰强度作为模型输入(针对传统人工蜂

群算法在区域规模较大时收敛速度逐渐减慢#会出现效率

低*精准度下降*局部最优解概率高等弊端#改进了蜂群的

初始化和位置更新方法#旨在提高预测模型的全局搜索能力

和准确性(建立了
#3Q),9A[

山羊血清蛋白定量检测模型#

对山羊血清蛋白总含量进行定量分析)结果表明#该方法能

快速*准确*无损的预测山羊血清蛋白总量#具有较高的可

行性)建立模型的相关系数为
;a>>;:?

#均方误差 为

;a:II<

#建模时间为
!a>7

#预测准确率为
>>aOc

)说明该

方法能较好的完成山羊血清蛋白总量的快速定量分析)在下

一步的实验中#将样品的浓度梯度进一步细化#增加模型的

训练集和测试集#提升模型的精度和预测能力)
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