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蚁群算法在近红外光谱定量分析中的应用研究
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摘 � 要 � 蚁群算法是新近发展的基于群体智能的仿生优化算法, 它模拟蚂蚁的觅食行为来解决复杂的组合

优化问题。蚁群算法的优点是智能搜索、全局优化、鲁棒性、分布式计算和容易与其他算法相结合等。近红

外光谱定量分析技术在很多领域得到广泛的应用, 而其关键技术环节之一是建立近红外光谱测量数据的多

元校正模型。文章将蚁群算法应用于近红外光谱定量分析中, 建立了谷物样品的傅里叶变换近红外漫反射

光谱和谷物中蛋白质含量的定量分析模型, 得到了较好的结果。校准集的相关系数与相对标准偏差分别为

0� 943 和 3� 41% , 预测集的相关系数与相对标准偏差分别为 0� 913 和 4� 67%。
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引 � 言

� � 现代近红外光谱分析技术以其分析速度快、效率高、成

本低和易于实现在线分析等特点, 在农业、食品、医药、石

化和烟草等行业得到了广泛应用[ 1�3]。近红外光谱定量分析

的关键技术环节之一是建立近红外光谱测量数据的多元校正

模型。常用的建立模型的方法有: 逐步回归分析法( SRA )、

主成分回归法( PCR)、偏最小二乘法( PLS) [ 4]、人工神经网

络法( ANN) [5, 6]等, 其目的是建立用于预测未知样品性质或

组成的分析模型。目前使用较多的多元校正算法是 PLS 线性

回归方法, 在非线性明显时可用人工神经网络方法等。这些

传统的化学计量学算法的一个共同特点是它们都以经典的统

计数学的渐近理论为依据。

蚁群算法 ( Ant co lony algo rithm )是意大利学者 Dorig o

等在 20 世纪 90年代初, 模拟蚂蚁的觅食行为而提出的一种

全新的仿生算法[7]。该算法具有正反馈原理、分布式计算、

鲁棒性强和易与其它算法相结合等突出优点。经过近些年的

不断发展, 该算法日趋成熟, 目前已被成功地应用于通讯、

交通和人工智能等领域[8�10]。近年来蚁群算法已成为国内外

的一个研究热点, 蚁群算法在光谱分析方面的应用已有报

道, 例如丁亚平等将蚁群算法应用于多组分显色体系的解析

及多组分导数荧光光谱解析, 获得了满意的结果[ 11, 12]。

本文用蚁群算法建立了谷物样品的傅里叶变换近红外漫

反射光谱和谷物中蛋白质含量的定量分析模型, 得到了较好

的结果。校准集的相关系数与相对标准偏差分别为 0� 943%

和 3� 41% , 预测集的相关系数与相对标准偏差分别为

0� 913%和 4� 67%。

1 � 蚁群算法应用于光谱定量分析的原理

� � 蚁群算法是一种仿生学算法, 其产生的灵感来自于蚂蚁

在觅食过程中的群体协作。蚁群可以迅速准确地找到食物与

蚁巢之间的最短路径, 并且能随环境的变化而变化, 适应性

地搜索新路径, 产生新的选择。图 1 形象地表现了蚁群觅食

的过程。

Fig� 1� The process of foraging behavior of ants

� � 现实中的蚁群通过一种称为信息素( Pheromone)的物质

来实现信息的正反馈, 蚂蚁会在其所通过的路径上释放一种

被称为信息素的物质, 使得一定范围内的其他蚂蚁能够察觉

并由此影响它们以后的行为。当一些路径上通过的蚂蚁越来

越多时, 其留下的信息素轨迹( T r ail)也越来越多, 以致信息



素强度增大, 后来蚂蚁选择该条路径的概率也越高, 从而更

增加了该条路经的信息素强度。

按照蚁群算法, 有:

P i =
Pheromone( i) / ! Pheromone( u) i ∀ J ( u)

0 otherw ise
(1)

Pheromone( i) = ( 1- �) # Pheromone( i) + Q/ g (2)

Pheromone( i) = ( 1- �) # Pheromone( u) (3)

这里 Pheromone( i)是被选中路径上的信息素, J ( u)表示未

被选中的路径的集合。蚂蚁完成一次循环后, 被选中的路径

的信息素将按照( 2)式进行调整, 未被选中的按照( 3)式进行

调整。Q 是一个常数, 一般称作显著性因子, g 为目标函数。

在光谱建模的过程中, 要得到样品的含量, 就需要将特

定样品与特定的光谱之间建立数学模型。如下式:

F = C1X 1 + C2X 2 + C3X 3 + ∃+ CnX n+ E (4)

在得到了近红外光谱仪器扫描的光谱数据之后, 首先采用主

成分分析的方法 ( PCA ) 对数据进行降维处理。其中, X 1 ,

X2 , X 3 , ∃, Xn 代表过主成分分析 ( PCA)处理之后的主成

分值, n 为主成分数, 本实验取 5 个主成分进行分析。

按照实验要求选择目标函数 e。目标函数有多种形式,

可以是方差, 偏差, 标准偏差等等, 本文选择

e = !
n

i= 1

( F real - Fcount ) 2 / ( n - 1) (5)

于是光谱建模的问题就转化为了一个以 e 为优化目标的优化

问题, 按照上面的数学模型, 将 C1 , C2 , C3 , ∃, Cn 一组随

机数组成的二进制数码串作为求解目标。通过蚁群算法搜

索, 并通过目标函数检验选出 C1 , C2 , C3 , ∃, Cn 最优个体

作为问题的解。

2 � 样品光谱及化学值的获得

� � 谷子样品经脱壳后, 用 TECAT OR 旋风磨将其磨成粉

末并过 60 目筛, 按规范的方法制样。以硫酸钡为背景, 用傅

里叶变换近红外光谱仪, 对样品扫描 130 次取平均, 得到样

品的近红外漫反射光谱。样品光谱如图 2 所示。在待测成份

信息量最为丰富的 4 000~ 5 600 cm- 1间每隔 16 cm- 1取一数

据点, 将图谱送入微机。

� � 样品中蛋白质含量的测定是采用国标( GB2905 % 82)凯

氏定氮法, 重复测量 4 次以上取其平均值。

Fig� 2 � Fourier transform near infrared diffuse

ref lectance spectroscopy of cereal

3 � 结果与讨论

3� 1 � 目标函数的选择

目标函数是判断种群中个体优劣和群体优化程度的标

准, 选择一个合适的目标函数可以加速算法收敛, 提高计算

精度。目标函数包括方差、标准差等。试验结果表明, 选择

均方差作为目标函数能够较快地收敛。因此本文选择了均方

差作为目标函数。

Fig� 3 � The correlation plot of chemical values and ant colony

algorithm predicted values for protein in calibration set

Fig� 4 � The correlation plot of chemical values and ant colony

algorithm predicted values for protein in prediction set

Table 1 � Chemical values, predicted values and

relative deviation in prediction set

序号 化学值 预测值 相对偏差/ %

1 12� 66 12�04 � 4� 9

2 14� 26 13�82 � 3� 1

3 11� 33 10�36 � 8� 6

4 11� 54 10�56 � 8� 5
5 12� 90 13�44 - 4� 1

6 11� 80 12�10 - 2� 6

7 15� 68 14�84 � 5� 4

8 12� 53 13�34 - 6� 5

9 10� 73 10�52 � 2� 0

10 12� 23 12�00 � 1� 9

11 14� 85 14�43 � 2� 8

12 14� 55 15�00 - 3� 1

13 13� 82 13�17 � 4� 7

14 15� 63 15�03 � 3� 8

15 13� 70 12�93 � 5� 6

16 14� 09 13�71 � 2� 7

17 13� 23 13�67 - 3� 3

18 12� 38 13�33 - 7� 7

19 14� 78 16�25 - 3� 2
20 14� 09 14�40 - 2� 2

21 14� 96 15�55 - 4� 0

22 13� 60 14�23 - 4� 7
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3� 2 � 参数的选择
参数�和 Q 通过实验确定。1- �是信息素消失因子; �

太大或者太小都对结果不利, 经试验, 本文选择 �为 0� 3, Q

为 1 000。

3� 3 � 谷物中蛋白质含量的预测结果
将 42 个样品随机分为两组, 第一组 20 个样品作为校准

集, 第二组 22 个作为检验集。用 VC6� 0 为编程工具, 对校

准集样品建立校正模型, 并用此模型对检验集的 22 个样品

进行预测。结果为: 校准集的相关系数为 0� 943, 相对标准偏
差为 3� 41% ; 预测集的相关系数为 0� 913, 相对标准偏差为

4� 67%。图 3 和图 4 分别为校准集和预测集中谷子样品蛋白

质含量化学值与蚁群算法预测值的相关图。表 1 为预测集中

样品的化学值、蚁群算法预测值及相对偏差。

4 � 结 � 论

� � 蚁群算法是一种新型的仿生学算法, 本文将这种算法应

用于近红外光谱定量分析中, 建立了谷物样品的傅里叶变换

近红外漫反射光谱和谷物中蛋白质含量的定量分析模型。建

模结果为: 校准集的相关系数为 0� 943, 相对标准偏差为

3� 41% ; 预测集的相关系数为 0� 913, 相对标准偏差为
4� 67%。结果表明, 蚁群算法能较好地建立近红外光谱定量

分析的校准模型。蚁群算法在近红外光谱分析中的进一步应

用, 尚需进行深入的研究。
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Application Study of Ant Colony Algorithm in Near Infrared Spectroscopy

Quantitative Analysis

GUO Liang , JI H ai�yan*

Co llege of I nfo rmation and Electrica l Eng ineering , China Ag r icultural University, Beijing � 100083, China

Abstract� Ant colony algo rit hm is a novel bio�inspired optimization alg or ithm, w hich simulates the for aging behavior o f ants fo r

so lv ing various complex combinat or ial opt imization problems. The advantages of ant co lony alg or ithm are intellig ent sea rch,

global optimization, robust ness, distributed computation and easy combination wit h o ther heur istic method. Near infrar ed spec�
t roscopy quantitativ e analysis has been applied in many fields, wher eas the key step is building the calibr ation model of measured

data. In t he present paper, ant co lony alg or ithm was used to build the quantitative analy sis model of Fourier transform near in�
fr ared diffuse spectr oscopy fo r prot ein in cereal. Sat isfied results w ere obtained. For calibr ation set, the co rrelation coefficient

and relativ e standard dev iation w ere 0� 943 and 3� 41% , respectively , while fo r prediction set, the co rr elation coefficient and rela�

t ive standard deviation were 0� 913 and 4� 67% , respectiv ely .

Keywords� Ant co lony alg or ithm; Near inf rared spectr oscopy; Quantitative ana lysis model
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