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摘要　食源性致病菌的快速识别是一项重要的工作,与传统检测方法相比,拉曼光谱能在无损检测的同时加快鉴

别速度.为了提高大肠杆菌O１５７∶H７以及布鲁氏菌S２株拉曼光谱识别的准确性和效率,提出一种基于主成分分析

与Stacking算法的集成判别模型,使用网格搜索以及K折交叉验证来提高模型的稳健性.与逻辑回归、K近邻、支持

向量机等单一模型进行对比,实验结果证明PCAＧStacking集成模型有最高的准确率,达９９．７３％,达到了预期效果.
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１　引　　言

食品安全问题是全世界共同关注的公共卫生话

题,由食源性细菌引起的疾病已成为危害食品安全

的最主要原因之一.目前,用于检测致病菌的方法

有:形态学鉴定、免疫学检测及聚合酶链式反应[１Ｇ４]

(PCR)等.但是,这些方法操作步骤复杂、周期长,
不能有效地起到监测和预防作用.

拉曼光谱是基于光和材料内化学键的相互作用

而产生的,通过对拉曼光谱信号的分析,可对样品实
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现定性分析与定量计算.高玮村等[５]利用表面增强

拉曼技术,通过人工识峰,成功检测出５种食源性致

病菌.王宇田等[６]通过人工识峰,实现了对大肠杆

菌O１５７∶H７的快速检测.何欣龙等[７]通过K近邻算

法实现了塑钢窗的识别与分类.郭利斌[８]使用改进

的支持向量机结合拉曼光谱实现了对癌症组织的分

类与判别.
在没有先验知识的情况下,人工识谱分析会出

现较大的误差,并且缺乏科学的识别评价标准.单

一的机器学习分类算法与拉曼光谱分析结合在一

起,虽然能降低操作者的工作量,在一定程度上提高

检测的效率和可靠性,但是相比较而言,单一分类器

的泛化性能弱于集成算法.
针对两种拉曼峰相似的食源性致病菌──大肠

杆菌O１５７∶H７以及布鲁氏菌S２株,提出一种基于

PCAＧStacking的集成分类算法.尝试寻求稳健性

更好的数学统计模型和计算方法,针对拉曼光谱中

存在的毛刺、基线漂移等问题,采用SavitzkyＧGolay
滤波器以及非对称最小二乘实现光谱的预处理.结

合网格搜索以及K折交叉验证,同时对相关结果进

行讨论,证明了PCAＧStacking相比K近邻、支持向

量机等单一分类器有更高的分类精度.

２　数据采集与预处理

２．１　实验样本

大肠杆菌 O１５７∶H７(CICC:２１５３０)购于中国工

业微生物菌种保藏管理中心(CICC),布鲁氏菌S２
株由吉林省人畜共患病预防和控制重点实验室

保存.

２．２　实验器材及过程

检 测 前 将 拉 曼 光 谱 仪 (LabRAM HR
Evolution,HORIBAScientific)使 用 硅 片(Si)在

５２０．７cm－１的峰作为基准峰进行仪器校正.激发光

源为６３２．８mm的氦氖激光,激光强度为１４mW,

２０倍目镜,积分时间为３s,积分２次,狭缝宽度为

１００μm,测量范围为６００~２０００cm－１,分辨率为

１cm－１.分别取５μL待测样品滴于凹载玻片中

央,使用LabSpec６．０软件进行光谱采集,每个样品

采集６０次,经筛选后得到５２个大肠杆菌和５４个布

鲁氏菌拉曼光谱,共１０６个样本.

２．３　光谱预处理

大肠杆菌 O１５７∶H７和布鲁氏菌S２株的原始拉

曼光谱如图１所示.二者的光谱曲线在７５０,１１２９,

１３３１,１４６４,１５８２cm－１左右都有相似的拉曼峰.从

图１中可以看出,原始光谱中掺杂了荧光背景、毛刺

等无用信息,这些噪声的存在对后续分析将会造成

很大影响,故需对原始光谱进行相关预处理[９].预

处理 过 程 包 含 对 光 谱 进 行 归 一 化[１０]、SavitzkyＧ
Golay平滑[１１Ｇ１２]以及非对称最小二乘扣除荧光背

景,如图２所示,其中图２(a)为采集到的原始光谱

数据,光 谱 图 上 存 在 很 多 噪 声;图２(b)为 经 过

SavitzkyＧGolay平滑后的光谱,毛刺现象几乎消除;
图２(c)为去除荧光后的光谱图.

图１ 原始拉曼光谱

Fig敭１ OriginalRamanspectra

３　光谱特征抽取

核酸、蛋白质、脂类和糖类均可生成独特的拉曼

光谱,这是致病菌分析鉴定的重要依据.本研究中

拉曼光谱的测量范围为６００~２０００cm－１,在维度如

此高的情况下会出现数据样本稀疏、距离计算困难

等问题.为缓解维数灾问题,使用主成分分析[１３]实

现对光谱特征的抽取.
对预处理后的１０６组光谱数据进行主成分分

析,得到它们的帕累托图,如图３所示,其中横坐标

代表主成分个数,纵坐标代表主成分的贡献率.从

图３中可以发现,保留２个主成分和３个主成分后

它们的贡献率分别达到９１．２４％和９５．４１％,即保留

３个主成分几乎包含了所有的拉曼光谱信息.
抽取特征后的拉曼光谱在三维(３D)空间中具

有很好的区分性,其中红色样点代表大肠杆菌O１５７∶
H７,蓝色样点代表布鲁氏菌S２株,它们在三维空间

的具体分布如图４所示.

４　实验结果与讨论

４．１　K近邻(KNN)算法

KNN算法比较直观[１４].假设给定一个训练数

据集,其中的实例类别已定.在分类时,对新的实

例,根据其 K个最相近的训练实例的类别,通过多

数表决等方式进行预测.
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图２ 拉曼光谱预处理效果图.(a)归一化;(b)平滑去噪;(c)背景扣除

Fig敭２ PreprocessingeffectsofRamanspectra敭 a Normalization  b smoothinganddenoising 

 c backgrounddeduction

图３ 主成分帕累托图

Fig敭３ Pretochartofprinciplecomponent

图４ 三维空间特征分布图

Fig敭４ Featuredistributionin３Dspace

　　K值的选择、距离度量以及分类决策规则(往
往是多数表决)是K近邻法的三个基本要素,它们

将会影响分类的性能.将预处理好的数据集随机

划分３０％作为测试集,７０％作为训练集,K值设定

在１和５之间,候选度量距离为“曼哈顿距离”和
“欧氏距离”.将上述对象作为网格搜索参数,并
作十折交叉验证训练模型,在 K为２,以曼哈顿距

离作为 度 量 标 准 时,该 模 型 最 优 分 类 准 确 率 达

９６．８５％.

４．２　逻辑回归(LR)算法

二项逻辑回归模型[１５]由条件概率分布P(Y|
X)表示,这里随机变量X 取值为实数,随机变量Y
取值为１或０.这里,对逻辑回归模型所做的假

设为

P(Y＝１|x)＝
exp(wx)
１＋exp(wx)

, (１)

P(Y＝０|x)＝
１

１＋exp(wx)
, (２)

式中:w∈R为参数;wx为w 和x的内积.
对于模 型 参 数 的 求 解,使 用 极 大 似 然 估 计

(MLE),即找到一组参数,使得在这组参数下,似然

度最大.设
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P(Y＝１|x)＝π(x), (３)
似然函数为

∏
N

i＝１

[π(xi)]yi[１－π(xi)]１－yi, (４)

对数似然函数为

L(w)＝

∑
N

i＝１
yilnπ(xi)＋(１－yi)ln１－π(xi)[ ]{ }＝

∑
N

i＝１
yiln

π(xi)
１－π(xi)＋

ln１－π(xi)[ ]{ }＝

∑
N

i＝１
yi(wxi)－ln１＋expwxi( )[ ]{ }.(５)

对L(w)求极大值,即可得到w 的估计值.
与３．１节中KNN使用的方法一样,将数据集送

入LR模型中训练.相比于KNN,逻辑回归在性能

上有一定的改善,它的分类准确率达９７．２１％.

４．３　支持向量机(SVM)算法

支持向量机的核心思想是在特征空间上寻找

几何间隔最大的最优分离超平面,学习策略就是

间隔最大化,可形式化为一个求解凸二次规划的

问题.
假设在二维平面中有两类样本,如图５所示.

其中,H１ 不能把类别分开;H２ 可以,但是只有很小

的间隔;H３ 以最大的间隔把它们分开,即H３ 对于

样本局部扰动的“容忍”性最好,对未见示例的泛化

性能最强.

图５ 支持向量机示例

Fig敭５ DemonstrationofSVM

与上述模型训练过程一样,将数据集送入SVM
中训练,SVM 模型中网格搜索的对象为:错误项的

惩罚参数C 以及内核.在十折交叉验证后得到该

模型的最佳参数:错误项惩罚参数C＝０．１,内核为

线性核,该模型的分类准确率为９８．９４％.

４．４　Stacking算法

Stacking算法也即StackedGenerlization[１６Ｇ１７],

是一种集成学习模型,与单一模型相比,该方法可以

提供更好的预测结果.Stacking算法可以描述为:
通过元分类器(MetaＧClassifier)或元回归(MetaＧ
Regresser)聚合多个分类或回归模型.基础层次模

型(Levelmodels)基于完整的训练集进行训练,然
后元模型((Metamodels)基于基础层次模型的输出

进行训练,其架构如图６所示.

图６ Stacking算法架构图

Fig敭６ FlowchartofStackingalgorithm

图６中,{C１,C２,,Cm}为不同的学习分类

器,因此Stacking通常是异构的.{P１,P２,,Pm}
为分类器{C１,C２,,Cm}的输出,Pf为整个模型的

输出.表１为算法的工作流程,用D＝{xi,yi}mi＝１
代表训练样本,H 代表集成分类器,ht 代表集成分

类器,Dh＝{x′i,yi}为基础层次分类器产生的新数

据集合,具体如下.
第一步:根据原始训练数据集学习得到基础层

次的分类器.
第二步:根据基础层次分类器的输出构建新的

数据集.在这一步中,基础层次分类器的输出被当

作是新的特征.
第三步:根据新构建的特征学习得到元分类器.

Stacking模 型 的 基 础 层 次 模 型 由 KNN 和

SVM组成,将LR作为元分类器.将预处理好的数

据集随机划分３０％作为测试集,７０％作为训练集,
并作十折交叉验证,分类精确率达９９．７３％.

与表现性能最差的 KNN 模型相比,Stacking
模型 的 分 类 准 确 度 提 高 了 ２．８８％.这 是 因 为

Stacking算法是一种集成模型,从单一模型出发,反
复学习,然后组合这些弱分类器的输出,构成一个强

分类器,因此具有更高的可靠性.
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表１　Stacking算法工作流程

Table１　FlowchartofStackingalgorithm

Stackingalgorithm

Input:TrainingdataD＝{xi,yi}mi＝１(xi∈Rn,yi∈{０,１})

Output:AnensembleclassifierH
１:Step１:LearnfirstＧlevelclassifiers
２:fort←１toTdo
３:　　LearnabaseclassifierhtbasedonD
４:endfor
５:Step２:ConstructnewdatasetsfromD
６:fori←１tomdo
７:　　ConstructanewdatasetthatcontainsDh＝{x′i,yi}wherex′i＝{h１(xi),,hT(xi)}

８:endfor
９:Step３:LearnasecondＧlevelclassifier
１０:Learnanewclassifierh′basedonthenewlyconstructeddataset
１１:returnH(x)

５　结　　论

通过对比实验证明,对于大肠杆菌 O１５７∶H７以
及布鲁氏菌S２株拉曼光谱,PCAＧStacking集成模

型具有最高的分类识别准确率.针对拉曼光谱的特

殊性,对原始数据进行了平滑、去噪、荧光背景扣除

以及降维等一系列预处理工作.此外,使用网格搜

索以及交叉验证来确定模型的最佳参数.
由于样本数量不是很大,在建立分类模型时可

能存在一定的过拟合.此外,实验中只研究了两种

食源性致病菌的分类与识别,但方法具有普遍意义.
后期将会在扩大实验样本的同时研究多种食源性致

病菌的分类,构建相对完整的拉曼光谱数据库.
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