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农药降解规律模拟的一个回归函数模型 
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摘  要：在农药使用过程中，农药降解规律的模拟是一个重要环节，是食品安全的重要保证．根据长期从事该方向研

究的积累，给出了一个对农药降解规律进行模拟的回归函数模型，并提供了参数估计方法，以解决对农药降解规律进行

模拟时回归函数模型确定的困难．应用实例分析表明，所给回归函数模型适于对农药降解规律的模拟． 
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A Model of Regression Function for the Use of Simulating  

Pesticide Degradation Law 

ZHANG Da-ke，WANG Yu-jie 

(College of Science，Tianjin University of Science & Technology，Tianjin 300457，China) 

Abstract：In the course of the employment of pesticide，the simulation of pesticide degradation law is important link，and it 

is important pledge of food safety. According to the accumulation to be engaged in this direction study for a long time，a

model of regression function for the use of simulating pesticide degradation law was given，and the method of parameter 

estimation was provided，the difficulty to determine the regression function model for the use of simulating pesticide 

degradation law was solved. Application example showed the regression function model suit to simulating pesticide 

degradation law.  
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农药降解规律是指在农业生产中施用农药后，农

药在谷物、蔬菜、果品、畜产品、水产品及土壤、水体中

的残留量随时间变化的规律．对这一规律的模拟是

农药生产和使用中必不可少的重要环节，它直接关系

到某种农药是否可以生产和销售，在什么时间使用，

使用浓度是多少，使用多少时间后其残留量才能达到

国家的农业行业标准要求．这是有关食品安全的大

事，有关人的生命和健康的大事，有关人类生存环境

的大事．对农药降解规律作出可靠的模拟和预测，科

学地进行农药生产和使用，是避免农药中毒事件发生

的重要保证，是食品安全的重要保证． 

  目前，国内外关于农药降解规律研究的方法大致

可分为两类：一类是根据观测数据的散点图或折线图

进行描述，该方法的主要缺点是观测数据有限，描述

的深刻程度和预测的可靠性不够[1–3]．另一类是运用

数学的方法对农药降解的规律进行模拟，建立数学模

型，并用数学模型来阐述农药降解的内在规律[4–11]． 

这类方法比较科学、可靠，是目前的主要方法． 

运用数学的方法对农药降解规律进行模拟主要

是选择合适的回归函数模型，运用回归分析的方法进

行参数估计，得到预测模型[4–9]．当然也有一些研究

者运用灰色系统理论、免疫进化算法、系统动力学原

理等其他方法对农药降解规律进行模拟[7–11]，但这些

方法都不是研究的主流． 

本文将根据长期从事该方向研究的积累，给出一

个对农药降解规律进行模拟的回归函数模型，并提供
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相应的参数估计方法，以解决对农药降解规律进行模

拟时回归函数模型确定的困难．所给出的回归函数

模型相对目前国内外普遍使用的回归函数模型来说，

适用范围大，变化灵敏，许多现在使用的模型都是它

的特例． 

1 回归函数模型 

设 t 为使用农药后的时间，Y 为 t 时刻农药的残

留量，运用回归分析的方法对农药降解规律进行模拟

的回归函数模型记为 

   ( ) ( )E Y t f t=                          (1) 

则回归模型为 

   ( )Y f t ε= +                           (2) 

其中 2(0, )Nε σ∼ ，且回归函数 ( )f t 中的未知参数和
2σ 都不依赖于 t ． 

设在
1 2
, , ,

n
t t t� 等不同时刻对农药残留量进行独

立观测，对应的观测结果记为 ( , )
i i
t Y ，观测值记为

( , )
i i
t y ， 1,2, ,i n= � ．则 

   ( )
i i i
Y f t ε= + ， 2(0, )

i
Nε σ∼ ， 1,2, ,i n= �           (3) 

其中
1 2
, , ,

n
ε ε ε� 相互独立．同时有 

   ( )
i i i
y f t ε= + ， 1,2, ,i n= �                            (4) 

虽然不同品种的农药，在不同的条件下，使用于

不同的对象，其降解规律各不相同，但它们的回归函

数模型(1)有着一个共同的性质． 

性质 对于回归函数模型(1)，当 t≥0 时， ( )f t

是一个单调减函数，且 ( ) 0f t ≥ ． 

依据回归函数模型(1)应具有的性质和长期从事

该方向研究的积累，对现有回归函数模型的不断改进

和完善，建立了一个对农药降解规律进行模拟的回归

函数模型： 

   2
[( ) ]

1( ) [( ) ] e
k

b t c dr sf t a t c d − + +−= + +  ( t≥ 0)  (5) 

式中：
1 2

a b c d d r s k、 、 、 、 、 、 、 为未知参数，且 0,a＞  

1 2
0, 0, 0, 0, 0, 0, 0.b c d d r s k≥ ≥ ≥ ≥ ≥ ≥ ≥ 显然当 t≥  

0 时， ( ) 0f t ≥ ． 

因为 

   1

1

d ( )
( ) [( ) ] { [( )

d

r s r
f t

a t c t c d sr t c
t

− −= − + + + + +  

     2
[( ) ]1

1] ( ) ( ) }e
k

b t c dr k
d t c bk t c

− + +− + + +  

  由模型(5)对未知参数
1 2

a b c d d r、 、 、 、 、 、s、k  

的要求知，当 t≥0 时，
d ( )

0
d

f t

t
≤ ．这说明当 t≥0 时，

模型(5)是单调减函数． 

又因为 

   2
[( ) ]

1lim ( ) lim [( ) ] e 0
k

b t c dr s

t t

f t a t c d − + +−

→+∞ →+∞
= + + =  

所以当 t≥0 时，t轴为其渐近线． 

模型(5)具有的性质说明其适合作为对农药降解

规律进行模拟的回归函数模型．模型(5)的典型曲线

图见图 1． 

 

图 1 模型(5)的典型曲线图 

Fig.1 Typical curves figure of model(5) 

  当模型(5)中的参数
2

0, 1, 0, 0s k c d= = = = 时，模

型(5)转化为 

   ( ) e btf t a −=   ( t≥0)                  (6) 

模型(6)即为对农药降解规律进行模拟的一级动力学

方程模型，见文献[4-5，7-10]． 

  当模型(5)中的参数
1

0, 1, 0, 2,c r d k= = = =
2

0d =  

时，模型(5)转化为 

   
2

( ) es btf t at− −=   ( t≥0)               (7) 

模型(7)即为对农药降解规律进行模拟的 Rayleigh 模

型，见文献[6-7]． 

  当模型(5)中的参数 0, 1, 0c s b= = = 时，模型(5)

转化为 

   
1

( )
r

a
f t

d t
=

+
  ( t≥0)                 (8) 

模型(8)即为对农药降解规律进行模拟的阻滞动力学

模型，见文献[9]． 

除了上述情况外，还有一些现用于对农药降解规

律进行模拟的回归函数模型也是模型(5)的特例，如： 

   
1

( ) ( ) sf t a t d −= +        ( t≥0) 

其中未知参数
1

0, 0, 0a s d＞ ＞ ＞ ． 

   2
( )

1( ) ( ) e
b t dsf t a t d

− +−= +  ( t≥0) 

其中未知参数
1 2

0, 0, 0, 0, 0a b s d d＞ ＞ ＞ ＞ ＞ ． 

   2

1
( ) [( ) ] sf t a t c d −= + +  ( t≥0) 

其中未知参数
1

0, 0, 0, 0a s d c＞ ＞ ＞ ≥ ． 

由上述讨论可知，在对农药降解规律进行模拟

时，回归函数模型(5)的适用范围大，变化灵敏，许多

现在使用的模型都是它的特例． 
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2 参数估计 

由模型(2)和(5)得对农药降解规律进行模拟的

回归模型 

   2
[( ) ]

1[( ) ] e
k

b t c dr s
Y a t c d ε− + +−= + + +          (9) 

其中 2(0, )Nε σ∼ ，且
1 2

a b c d d r s k、 、 、 、 、 、 、 和 2σ 都

不依赖于 t ． 

由模型(3)和(5)得 

   2
[( ) ]

1[( ) ] e
k

i
b t c dr s

i i i
Y a t c d ε− + +−= + + +  

   2(0, )
i

Nε σ∼ ， 1,2, ,i n= �  

其中
1 2
, , ,

n
ε ε ε� 相互独立． 

由模型(4)和(5)得 

   2
[( ) ]

1[( ) ] e
k

i
b t c dr s

i i i
y a t c d ε− + +−= + + + ， 1,2, ,i n= �  

由非线性最小二乘估计理论[12]知，模型(9)中未

知参数
1 2

a b c d d r s k、 、 、 、 、 、 、 的最小二乘估计值应

为残差平方和 

   2
[( ) ] 2

1

1

{ [( ) ] e }
k

i

n

b t c dr s

i i

i

SSE y a t c d
− + +−

=

= − + +∑ (10) 

的最小值点，即优化模型 

   2
[( ) ] 2

1

1

min { [( ) ] e }
k

i

n

b t c dr s

i i

i

SSE y a t c d
− + +−

=

= − + +∑  

1 2
. .  0, 0, 0, 0, 0, 0,s t a b c d d r＞ ≥ ≥ ≥ ≥ ≥ 0, 0.s k≥ ≥  

(11) 

的最优解．记优化模型(11)的最优解为 

   * * * * * * * *

1 2
( , , , , , , , )a b c d d r s k  

则模型(9)中未知参数的最小二乘估计值为 

   * * * *

1 1

ˆ ˆ

ˆ ˆa a b b c c d d= = =, , , =  

   * * * *

2 2

ˆ ˆ

ˆ ˆd d r r s s k k= = == , , ,  

所求对农药降解规律进行模拟的预测模型为 

   
ˆ

2
ˆ ˆˆˆ ˆ [( ) ]

1
ˆˆ ˆ ˆ[( ) ] e

k
b t c dr sy a t c d

− + +−= + +  

  优化模型(11)的最优解可用 Matlab 软件和

Lingo 软件进行计算，预测模型的拟合效果(拟合优

度)可以通过残差平方和 SSE 的大小以及判定系数 R

的大小来描述．残差平方和 SSE 越小，拟合效果越

好．判定系数 R 的计算公式为 

   
TSS SSE

R
TSS

−=  

式中：TSS 称为总变差平方和， 2

1

( ) ,
n

i

i

TSS y y
=

= −∑ 其中

1

1
n

i

i

y y
n =

= ∑ ．判定系数 R 的值越接近于 1，拟合效果 

越好． 

3 应用实例 

对农药氰戊菊酯在甘蓝上的降解规律进行数学

模拟，建立预测模型．用药后分 8 次观测了氰戊菊酯

在甘蓝上的残留量，用 t表示用药后时间(d)，用 y表

示 t 时刻残留量 (mg/kg) ，观测结果见表 1． 

表 1 观测结果 

Tab.1 Observational results 

用药后时间 ti /d 12 15 18 23 28 36 46 56 

残留量 yi /(mg·kg
-1) 1.084 8 0.738 2 0.433 9 0.245 1 0.224 5 0.100 3 0.064 5 0.039 3 

 

根据散点图，用回归模型(9)对氰戊菊酯在甘蓝

上的降解规律进行数学模拟． 

把观测结果代入优化模型(11)，用 Matlab 软件

进行优化计算，得到模型(9)中未知参数的最小二乘

估计值为 

   â＝597.6，ˆb＝0.176 5，̂c＝0.027,1 

   
1

ˆd ＝2.047 0，
2

ˆd ＝0.748 3，̂r＝1.066,0 

   ŝ＝2.106 0，ˆk＝0.216 3 

所求对氰戊菊酯在甘蓝上降解规律进行模拟的预测

模型为 

   1.066 0ˆ 597.6 [( 0.0271)y t= + +   

     
0.216 32.106 0 0.176 5[( 0.0271) 0.748 3]

2.047 0 ] e
t− − + +   (12) 

  模拟结果的残差平方和 SSE＝0.006,672，判定系

数 R ＝0.993,1，这说明预测模型(12)的拟合效果很

好．模型(12)的曲线见图 2，图 2 中的散点为观测 

值点． 

 

图 2 模型(12)的曲线图 

Fig.2 Curvilinear figure of model(12) 

由图2可见，预测模型(12)的拟合效果的确很好． 
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由可达树可知，每个变迁都有发生权，并且所有

的库所都是可达的，说明所建模型是具有活性的． 

在主供应链系统中，由于整个系统中只一个库所

内含有标识，所以系统是有界的，不会产生死锁现象． 

同样方法可以得出子系统也是可达的、安全的． 

4 结 语 

本文应用 Petri 网技术，抽象出各层次模块中的

库所、变迁等变量，并整理各变量之间的关系，来对复

杂的供应链系统作分层分析，使所建模型更加直观地

反映供应链的动态运行，逻辑性更强．由于供应链系

统是一个复杂的系统，要协调好供应链成员之间的关

系，就要重点把握实物流、资金流、信息流等要素的合

理分配与传递．采用自顶向下，逐层分解的方法，将

复杂的供应链系统逐级分解，有利于理清供应链中个

结点之间的关系，并且在实物流的基础上，重点加强

了信息流的收集与反馈，并加入了人为监督机制，使

所建模型更加合理． 

此外，本文没有对资金流做过多阐述，以后将在

此方面对模型进行改进，为供应链系统的进一步优化 

提供条件． 
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