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摘 要院 特征选择是红外光谱定性与定量分析中的重要环节之一。为了解决传统特征选择方法可调参
数多、收敛速度慢、精度低、易早熟等不足，对基本蝙蝠算法进行了离散化改进以适用于离散优化问题，

同时结合 L佴vy飞行搜索策略，提出了一种新型的红外光谱特征选择算法。采用三个红外光谱数据集对
提出的算法进行了验证，同时与遗传算法、模拟退火算法、无信息变量消除法等进行了比较分析。实验结

果显示，该方法可以快速地搜索到全局最优值，能有效地提高波长选择的准确性和稳定性，被选择的波

长物理、化学意义明确，采用选择的特征波段建立的定量模型优于用全谱建立的模型。同时，三个不同相

态、不同光谱范围的数据集表明，所提出的算法具有较大的适用范围与实用价值。
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Abstract: Feature selection is an important part during the process of qualitative and quantitative analysis of
infrared spectrum. In order to solve the disadvantage of traditional methods, such as multi鄄parameters, slow
convergence, poor accuracy, prone to premature, etc., a novel feature selection algorithm was proposed, which
combined the basic bat algorithm and L佴vy flights search strategy. Meanwhile, due to the original version of
bat algorithm was only suitbale for continuous problems, a binary version of bat algorithm was proposed.
Three infrared spectrum datasets were used to check the performance of proposed method while the
comparisons with traditional genetic algorithm, simulate anneal algorithm and uninformative variable
elimination methods were also implemented. The experiment results show that, the proposed method can
quickly find the global best combination of sub鄄intervals and improve the accuracy and stability of feature
selection. More importantly, the selected wavenumbers have exactly physical meanings. Meanwhile, the
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0 引 言

随着化学计量学和仪器技术的快速发展袁 红外
光谱分析作为一种新兴的分析技术袁 以其分析速度
快尧效率高尧成本低和易于实现在线分析等特点袁在
石油尧化工尧农业尧医药尧烟草尧食品尧环境监测尧航空
航天等行业取得了广泛应用 [1-3]遥 由于光谱信息具有
波长点多尧 波长点之间存在严重的共线性关系等特
点袁在利用全光谱建立校正模型前袁通常需要进行波
长选择操作袁 即通过对光谱的适当选择尧 处理或变
换袁剔除无信息变量及噪声袁从而减少校正模型的预
测误差和增强模型的可靠性遥

目前袁 常用的波长选择方法主要有基于光谱的
物理意义选择(KBS)尧连续投影算法(SPA)尧无信息变
量消除法 (UVE)尧 模拟退火算法 (SA)尧 遗传算法
(GA)尧 人工神经网络 (ANN)尧 区间偏最小二乘法
(iPLS)等袁各自的优缺点如表 1所示遥

表 1 传统特征选择方法优缺点比较
Tab.1 Advantage and disadvantage comparison of

traditional variable selection methods

为了综合上述方法的优点袁有效避免其缺点袁文
中提出了一种新的红外光谱特征选择方法遥 该方法
基于蝙蝠算法(BA)袁结合 L佴vy 飞行搜索策略袁在全
局范围内搜寻最佳的波长组合袁 为后续建立校正模
型提供了有效的特征变量袁提高了建模精度袁缩短了
建模时间遥
1 算法描述

1.1 改进蝙蝠算法
蝙蝠算法是 Xin-She Yang 于 2010 年提出的一

种新型启发式算法遥蝙蝠在搜寻猎物过程中袁通过调
整发出的超声波脉冲的强度实现大范围的搜索袁通
过调整发出的超声波脉冲的频度精确掌握猎物不断

变化的空间位置遥两者相结合袁可以帮助蝙蝠在黑暗
的环境中躲避障碍物且能捕食猎物[9]遥 蝙蝠算法是基
于群体进化的算法袁 首先在可行解空间随机初始化
种群袁即确定个体的初始位置和初始速度袁其中位置
用于表征问题的可能解曰在搜索过程中袁通过更新个
体的飞行速度和位置袁 从而精确掌握猎物的空间位
置遥 基本蝙蝠算法的详细步骤可参考文献[9]遥

然而袁通过深入分析可以发现袁蝙蝠算法的思想
是向当前最优个体学习进行速度更新袁从而实现位置
更新遥 若当前最优个体被局部极值吸引袁并没有有效
机制来摆脱束缚袁从而导致群体迅速丧失多样性并失
去进化能力袁即基本蝙蝠算法存在易早熟的缺点遥

为解决这个问题袁 文中引入 L佴vy 飞行搜索策
略遥 L佴vy飞行搜索策略模拟了自然界中许多生物觅
食时经常采用的短距离的探索性蹦蹦跳跳与偶尔

较长距离的行走相间的特点遥 L佴vy飞行轨迹模拟如
图 1所示遥

引入 L佴vy 飞行搜索策略后的个体位置更新公
式如公式(1)所示[10]院

x t
i =x t-1

i +(x t-1
i -x*)茚L( ) (1)

式中院x t-1
i 尧x t

i分别表示蝙蝠 i 在 t-1 和 t 时刻的空间
位置曰x*表示在当前群体中最佳蝙蝠所处位置曰L( )

Methods Advantage Disadvantage

KBS[4] Suitable for professionals Need professional
konwledge

SPA[4-5] Reduce multicollinearity
problem of regression

Low SNR characteristic
wavelength

UVE[4,6] To avoid over fitting
problem

A large number of
remaining variables after

UVE

SA[4] To search global
optimum Slow convergence rate

GA[4,7] To ensure diversity of
searching space

A large number of
adjustable parameters,
slow convergence rate

ANN[4] A nonlinear calibration
model

"blace box" model be
hard to explain

iPLS [4,8] Graphical display
characteristic interval

A large number of
optimazed parameters

generalized performance of the model established based on the selected wavenumbers was better than the
whole spectral range. The tests on three different phases (solid, liquid and gas) and different spectral range
indicated that, the proposed algorithm has a widely practical scope and value.
Key words: feature selection; bat algorithm; L佴vy flights; infrared spectrum
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表示跳跃步长服从 L佴vy 分布的随机搜索向量袁
(1臆 臆3)为尺度参数曰茚表示矢量运算遥

图 1 L佴vy 飞行轨迹模拟

Fig.1 Simulation track of L佴vy flights

一系列的研究证明院利用L佴vy 飞行搜索策略会
产生较大跳跃这种不均匀随机游走的特性袁 可以有
效避免局部极值的吸引遥
1.2 基于改进蝙蝠算法的红外光谱特征选择算法

与遗传算法类似袁需要将红外光谱的特征选择映
射为一个目标函数的优化问题遥 文中进行如下处理院

首先袁 选择校正模型的验证集的均方根误差
(RMSE)作为目标函数袁由于传统的 PLS在建立非线
性关系映射时具有一定的局限性袁因此袁文中采用由
Huang 等提出的极限学习机 [11] (ELM)实现袁ELM 本
质上是一种三层的前馈神经网络袁因此袁处理非线性
映射具有一定的优势袁 但与传统 BP神经网络不同袁
ELM 的训练过程无需迭代袁仅需计算一个线性方程
组即可袁另外袁ELM 具有可调参数少的特点袁只有隐
含层神经元个数这一个参数需要设置遥

其次袁将整个光谱范围划分为若干个子区间袁蝙
蝠个体用一串二进制码表示袁 对应子区间的选择与
否用野1冶与野0冶表示遥 由于基本的蝙蝠算法针对的是
连续优化问题袁因此文中利用公式(2)和(3)对个体的
位置进行离散化处理 [12]遥

V(v t
i (k))= 2仔 arctan 2仔 v t

i (k)蓸 蔀 (2)

x t
i (k+1)=

(x t
i (k+1))-1袁if rand约V(v t

i (k))

x t
i (k+1)袁 rand逸V(v t

i (k))

扇

墒

设设设设缮设设设设
(3)

式中院v t
i (k) 表示蝙蝠 i 在 t 时刻第 k 维方向上的速

度曰x t
i (k)表示蝙蝠 i 在 t 时刻第 k 维方向上的位置曰

(x t
i (k+1))-1是 x t

i (k)的二进制反码曰rand 为[0袁1]范围

内的随机数遥
综上所述袁基于改进蝙蝠算法 (LBA)的红外光

谱特征选择算法流程如下遥
(1) 初始化院设置基本参数袁随机初始化种群(蝙

蝠数目 m)的位置 xi 与速度 vi袁针对每个蝙蝠袁利用
ELM建立校正模型袁计算验证集的 RMSE 并找出群
体中处于最佳位置 x*的个体曰

(2) 更新个体位置院按照公式 (1)更新蝙蝠当前
位置袁并根据公式(2)和(3)进行离散化处理曰

(3) 局部搜索院生成随机数 R1袁若 R1跃ri袁从当前
种群中选择最佳解袁 并在该解的附近随机产生一个
局部解曰同时袁生成随机数 R2袁若 R2约Ai 并且蝙蝠当

前位置得到改善袁则飞至更新后的位置袁并调整脉冲
频度 ri和脉冲强度 Ai曰

(4) 根据校正模型的验证集的 RMSE 对蝙蝠群
体进行评估袁找出当前最佳蝙蝠及所处空间位置曰

(5) 迭代次数达到最大迭代次数 N 转入(6)袁否
则转入(2)袁进行下一次搜索曰

(6) 输出最佳的光谱子区间组合遥
2 实 验

为了验证方法的有效性和优越性袁 采用了 3 个
不同相态尧不同光谱范围的数据集进行了实验遥所有
数据集的样本均分成训练集尧测试集和验证集袁其中
训练集用于建立校正模型袁 验证集用于计算 RMSE
并进行特征选择袁测试集用于评价方法的优劣遥
2.1 数据集

3个数据集情况如下院
(1) 玉米的近红外光谱与植物油含量遥光谱采集

范围是 1 100耀2 498 nm袁 步长 2 nm遥 训练集 50 个样
本袁测试集和验证集各 15个样本遥 该数据集可以从
Eigenvector Research公司的网站下载[1]遥

(2) 汽油的近红外光谱和辛烷值遥光谱采集范围
是 900耀1 700 nm袁步长 2 nm遥 为了便于与参考文献[1]
进行比较袁 将前 100 个几乎不包含信息的波长 (即
900耀1 100 nm)剔除遥 训练集 40 个样本袁测试集和验
证集各 10个样本遥 该数据集可以从 MATLAB 软件
自带的数据集中获取(spectra.mat)遥

(3) 混合气体的红外光谱和 CO尧N2O 的浓度遥选
用加拿大 ABB MR170 FTIR 红外光谱仪进行实验
数据采集袁 外接气室长度 10 cm遥 环境条件为温度
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296 K袁 气压 1 013.25 hPa袁 将不同浓度的 CO尧CO2尧
N2O和 N2气体注入气室袁浓度控制采用不同精度流
量计来实现遥光谱采集范围是 2 140耀2 220 cm-1袁步长
0.5 cm-1遥 训练集 240个样本袁测试集和验证集各 80
个样本遥

需要说明的是袁 玉米与汽油数据集虽然样本规
模较小袁但均是光谱分析中常用的野标准冶光谱袁样本
的代表性较好遥 混合气体数据集由严格的实验操作
采集而得袁经过仔细检查袁异常样本被排除出该数据
集遥因此袁可以认为文中选择的 3个数据集中均不存
在异常样本袁 不会给特征光谱的筛选及校正模型的
建立带来误差与影响遥
2.2 实验结果

各数据集实验结果如下遥
(1) 玉米数据集
玉米数据集的全光谱范围内共包含 700 个波长

点袁 文中将整个光谱范围均匀划分成 70个子区间袁
每个子区间包含 10个波长点遥算法的基本初始参数
设置如下院蝙蝠数目 m=30袁最大迭代次数 N=50袁脉
冲频率范围[fmin袁fmax]=[0袁2]袁脉冲强度 A=0.9袁脉冲频
度 r=0.9袁L佴vy分布尺度参数 抑1.5遥

利用 LBA 优化搜索出的特征波长子区间组合
如图 2(a)所示袁共包含 9 个子区间共 90 个波长点遥
参考文献[1]中的 MC-VS尧GA尧UVE-PLS 三种方法
选择的波长点数分别是 144尧134和 291遥对比可以发
现 袁LBA 的搜索结果覆盖了主要的吸收波段 袁如
1 200 nm附近 C-H 二级倍频吸收区袁1 600~1 800 nm
C-H 伸缩振动一级倍频吸收区袁2 000 nm尧2 300 nm
附近 C-H 合频吸收区袁1 430 nm 附近 O-H 伸缩振
动一级倍频吸收区等袁 同时进一步减少了波长点个
数袁利用该结果建立了植物油的 ELM 校正模型如

(a) 玉米数据集的优化波长子区间

(a) Corn dataset忆s selected wavenumber sub鄄intervals

(b) 玉米数据集的测试集预测误差

(b) Corn dataset忆s predictive error of test set

图 2 玉米数据集结果

Fig.2 Corn dataset忆s results

图2(b)所示袁经测试集验证袁RMSEP为 0.121 6袁与参
考文献[1]中 MC-VS 和 GA 预测性能相当袁表明经
过 LBA 方法的优化筛选即保证模型预测精度的同
时降低了模型的复杂度遥

(2) 汽油数据集
汽油数据集的全光谱范围内共包含 300 个波长

点袁整个光谱范围被均匀划分成 50 个子区间袁每个
子区间包含 6个波长点遥 算法的基本初始参数设置
如下院蝙蝠数目 m=20袁最大迭代次数 N=30袁脉冲频
率范围 [fmin袁fmax] =[0袁2]袁脉冲强度 A =0.9袁脉冲频度
r=0.9袁L佴vy分布尺度参数 抑1.5遥

利用 LBA 优化搜索出的特征波长子区间组合
如图 3(a)所示袁共包含 6 个子区间共 36 个波长点袁
所选特征波长涵盖了 1 151 nm附近芳烃和 CH3伸缩

振动二级倍频吸收区袁1 194 nm 附近 CH3 伸缩振动

二级倍频吸收区袁1 394 nm 附近 CH2 合频吸收区袁
1 412 nm附近芳烃和 CH2的合频吸收区袁1 435 nm附
近芳烃和 CH 的合频吸收区等主要吸收波段遥 与参
考文献[1]中的三种方法相比可以发现院MC-VS 选
择的波长点数最少袁仅有 12 个袁但结果没有涵盖主
要吸收波段曰LBA次之袁包含 36个波长点袁在包含主
要吸收波段情况下点数最少曰而 GA 和 UVE-PLS 则
分别包含 68和 77个波长点袁筛选效果不明显遥

利用优化的波长子区间组合建立的校正模型的

测试集相对预测误差如图 3(b)所示袁对应的 RMSEP
为 0.140 6袁均小于参考文献 [1]中的三种方法 (分别
为 0.169 5,0.167 1和 0.157 9)遥 综合考虑选择的波长
点数与校正模型的预测性能袁可以认为 LBA 方法有
效地筛选出了特征波长遥
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(a) 汽油数据集的优化波长子区间

(a) Gasoline dataset忆s selected wavenumber sub鄄intervals

(b) 汽油数据集的测试集预测误差

(b) Gasoline dataset忆s predictive error of test set

图 3 汽油数据集结果

Fig.3 Gasoline dataset忆s results

(3) 混合气体数据集
整个光谱范围内共 160 个波长点袁被均匀地划

分成 40 个子区间袁每个子区间包含 4 个波长点遥算
法的基本初始参数设置如下院蝙蝠数目 m=10袁最大
迭代次数 N=20袁脉冲频率范围 [fmin袁fmax]=[0袁2]袁脉
冲强度 A=0.9袁 脉冲频度 r=0.9袁L佴vy 分布尺度参
数 =1.5遥

图 4(a)给出了 LBA优化搜索到的最佳波长子区
间组合袁共包含 9个子区间袁36个波长点遥 CO气体的

(a) 混合气体数据集的优化波长子区间

(a) Mixed gases dataset忆s selected wavenumber sub鄄intervals

(b) 混合气体数据集的测试集预测误差

(b) Mixed gases dataset忆s predictive error of test set

图 4 混合气体数据集结果

Fig.4 Mixed gases dataset忆s results

强吸收带为 2 160耀2 180 cm-1袁N2O气体的强吸收带为
2 180耀2 220 cm-1袁LBA优化搜索结果与之一致遥

利用 LBA 筛选出的特征波长点建立的校正模
型测试集相对预测误差如图 4(b)所示袁CO 与 N2O气
体的测试集 RMSEP分别为 0.176 8 和 0.193 2袁 呈现
出了较好的泛化性能与预测精度遥
2.3 分析与讨论
2.3.1 算法收敛速度分析

由于参考文献[1]没有给出仿真平台的详细配置袁
文中提出的 LBA方法无法进行严谨的对比遥 笔者自
行编写了 MC-VS袁GA与 SA的 MATLAB程序袁并在
Windows64 位操作系统尧CPU3.00 GHz尧4.00 GB RAM
计算机上与 LBA进行对比遥 以玉米数据集为例袁某次
运行对应的迭代进化曲线如图 5所示遥

图 5 迭代进化过程对比

Fig.5 Comparison of iterative evolution process

从图中可以直观地看出袁MC-VS 速度最快袁仅
需 4次迭代(0.3 s)便可收敛袁LBA 速度次之袁需要 19
次迭代(1.2 s)达到收敛袁GA 需迭代 28 次(3.4 s)才能
收敛袁SA收敛速度最慢袁需要迭代 35次(5.1 s)遥这是
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因为袁与启发式搜索算法相比袁MC-VS算法利用蒙特
卡洛随机模拟袁具有一定的速度优势曰遗传算法种群
规模较大导致收敛速度较慢袁而模拟退火算法的冷却
过程太长遥 同时袁通过对比最终寻找到的最佳适应度
函数值可以发现袁LBA 要显著优于 MC-VS袁GA 和
SA袁可以得出结论袁LBA是一个有效的搜索方法遥
2.3.2 算法寻优稳定性分析

与遗传算法类似袁蝙蝠算法具有一定的随机性袁
即每次运行的结果都不相同袁 给算法的稳定性评价
造成了一定的困难遥 为了对算法的寻优稳定性进行
有效的分析袁 这里提出了一个新的评价指标--特征
选择因子袁其定义如公式(4)所示院

SF= N1+N2+N3
N

N1={x沂S1疑x沂S2}
N2={x沂S1疑x沂S2+ }
N3={x沂S2疑x沂S1+ }

扇

墒

设设设设设设设设缮设设设设设设设设

(4)

式中院N为全部波长点的个数曰N1为在两次运行结果

中均被选择的波长点个数曰N2为在第一次运行结果

中被选择袁 第二次运行结果中对应位置邻域内亦存
在被选择的波长点个数曰N3为在第二次运行结果中

被选择袁 第一次运行结果中对应位置邻域内亦存在
被选择的波长点个数遥 SF 的值介于 0 和 1 之间袁越
趋近于 1表示算法的寻优稳定性越好袁反之袁表明算
法的寻优稳定性越差遥

表 2列出了 3个数据集的 LBA与参考文献 [1]中
的三种算法在运行 100次情况下袁两两计算 SF后取平
均值的结果袁邻域范围的宽度设置为 2袁即若在第一次
运行结果中第 i个特征被选择袁 在第二次运行结果中
第 i-1或 i+1个特征也被选择袁则计数加 1遥 从表 2中
可以看出袁LBA 的寻优稳定性要明显优于 MC-VS尧
GA尧SA和 UVE-PLS袁即表明 LBA的可重复性更佳遥
表 2 LBA与 GA等算法的特征选择因子比较
Tab.2 Feature selection factor comparison of

several alorithms

2.3.3 算法参数设置分析
LBA 算法主要参数为院种群规模大小及 L佴vy 分

布尺度参数袁 这两个参数对算法寻优稳定性的影响
分别如图 6(a)与图 6(b)所示遥

(a) 种群规模对特征选择因子的影响

(a) Influence of population size on feature selection factor

(b) L佴vy 分布尺度参数对特征选择因子的影响

(b) Influence of L佴vy distribute scale on feature selection factor
图 6 算法参数对寻优稳定性的影响

Fig.6 Influence of parameter settings on optimization stability

图 6(a)为 3 个数据集中种群规模大小对性能稳
定性的影响袁从图中可以看出袁当种群规模较小时袁
即在整个解空间中执行搜索任务的蝙蝠个体较少袁
寻优稳定性较差袁而当种群规模达到一定数量时袁蝙
蝠个体的增加对寻优稳定性几乎没有影响袁 但是计
算量将会增大遥一般情况下袁遗传算法为了保证种群
的多样性袁种群的规模通常设置较大(大于 100)遥 然
而袁蝙蝠算法结合 L佴vy 飞行搜索策略袁则无需设置
太多蝙蝠个体 (通常设 10耀30即可)袁 即可以实现整
个解空间的全局搜索遥但是袁具体的参数取值还需结
合问题本身进行确定袁例如袁从图 3(a)中可以清晰地
看到袁 位于 1 520 nm附近的子区间并非特征峰的位
置袁然而 LBA 却将其错误地选入遥 从图 6(a)中可以
看出袁种群规模达到 20 以上时袁寻优结果已趋于稳
定袁当笔者将蝙蝠数目从 20增加到 30 后袁该问题即

Algorithm Corn

LBA 0.82
MC-VS 0.75

Gasoline

0.85
0.81

Mixed gase

0.87
0.83

GA 0.76 0.75 0.73
SA 0.78 0.79 0.75

UVE-PLS 0.72 0.70 0.76
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得到了有效的避免遥
图 6(b)为 3 个数据集中 L佴vy 分布尺度参数对

性能稳定性的影响袁从图中可以看出袁当 L佴vy 分布
尺度参数取值 1.5 左右时袁 寻优稳定性最好遥 一方
面袁随着 L佴vy 分布尺度参数的逐渐增加袁蝙蝠跳跃
的步长逐渐减小袁因此 L佴vy 飞行搜索策略的优势将
逐渐消失袁此时演变成为局部搜索袁容易陷入局部极
小值遥 另一方面袁随着 L佴vy分布尺度参数的逐渐减
小袁 蝙蝠跳跃的步长逐渐增大袁 此时若种群规模较
小袁 则搜索过程将演变成少许的蝙蝠在整个解空间
中作长距离跳跃袁 基本蝙蝠算法的局部搜索的能力
将被减弱遥

因此袁在解决特定的问题时袁应该综合平衡考虑
种群规模及 L佴vy分布尺度参数的取值遥
3 结 论

文中在基本蝙蝠算法的基础上袁充分利用 L佴vy
飞行搜索策略在整个解空间中随机游走的特性袁提
出了一种新的红外光谱特征选择方法遥 3 个不同相
态尧不同光谱范围的数据集验证结果表明袁该方法可
以寻找到全局最佳特征波长组合袁与传统算法相比袁
具有收敛速度快尧全局寻优等优点袁具有广泛的应用
范围与实用价值遥
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