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基于偏最小二乘回归的藻类荧光光谱特征波长选取
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摘要　针对藻类荧光光谱解析中常见的信息冗余和光谱相关性问题，基于偏最小二乘（ＰＬＳ）的方法，提出了区间蒙

特卡罗偏最小二乘（ＩＭＣＰＬＳ）方法，有效地解决了特征波长的选取问题。根据特征色素荧光峰位置预选出特征区

域，综合利用了此特征区域内单个波段的信息和不同的随机波段组合对于模型的贡献，基于荧光光谱的三线性特

点，联合了发射波长和激发波长的信息。研究结果表明，与无信息变量消除算法（ＵＶＥ）相比，ＩＭＣＰＬＳ反演４种

藻类浓度得到的平均相对标准偏差分别降低了０％、３４．３％、５５．９％、３０．５％，选择出的特征波长数和运算时间分别

减少了８０．１％、８１．３％，ＩＭＣＰＬＳ方法有效地解决了实时监测问题，也为离散三维荧光光谱仪器的研制提供了理

论支持。
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１　引　　言

近年来河流湖泊污染日益严重，给生产生活和

生态系统的平衡带来了恶劣影响，亟需建立水质监

测体系。藻类是湖泊中的主要污染物，识别不同藻

类能够有效预警水质的变化［１－２］。目前常用的荧光

光谱方法通常只能识别蓝藻、绿藻和硅藻三种

藻［３－４］，但是，其他藻类在水体污染中也扮演者一定

的角色，比如隐藻水华在淡水渔场经常出现［５］等，因

此需要建立多种藻的识别体系。

在对藻类进行现场识别时，常用仪器采用二维

发射光谱进行识别，存在识别藻种有限和正确率低

的问题，本文尝试用离散三维荧光光谱来识别藻类，

以期望达到识别的藻种增加、识别率提高的效果。

三维荧光光谱可以提供比二维荧光光谱更多的信

息［６］，但是用所有波段数据进行回归建模时，计算量

很大，无法实现现场快速监测，而且一些光谱区域容

易受到噪声干扰，或者基本不包含信息，直接把全光

谱带入回归建模会影响计算精度。因此，需要对采

集到的波长进行优选，以实现实时监测，使得预测结

果误差最小。

常用的波长选择方法有遗传算法［７－８］，蚁群算

法［９］，偏最小二乘（ＰＬＳ）
［１０］和无信息变量消除算法

（ＵＶＥ）
［１１］。遗传算法和蚁群算法在数据点数较多

的情况下，计算量大，收敛速度缓慢；ＰＬＳ通过分别

考察单个变量对于建模误差的影响，来决定最终建

模时变量的去留；ＵＶＥ则通过考察所有波长对应的

偏最小二乘回归系数的稳定性来选择特征波长，实

现简单，计算速度快，但是用ＰＬＳ和ＵＶＥ选择特征

波长时，没有考虑到波长之间的相互联系以及进行

组合建模时对模型的贡献。韩清娟［１２］提出了用蒙

特卡罗偏最小二乘方法（ＭＣＰＬＳ）选择特征波长，

增强了特征波长选择结果的稳定性和可靠性，考虑

了特征波长之间的联系，但是这种方法对单个波长

反复进行蒙特卡罗运算耗费大量时间。受荧光区域

索引［１３］和荧光特征区域［１４］的启发，本文提出了区间

蒙特卡罗偏最小二乘方法（ＩＭＣＰＬＳ），先用荧光区

域积分选择出特征荧光区域，在此特征区域内，考虑

荧光光谱的三线性特点，以每个波段为单位，用蒙特

卡罗方法分别从发射波段和激发波段两个方面来随

机选择波段组合，进行ＰＬＳ建模计算预测误差，选

择出特征发射波段和特征激发波段后，组合两组特

征波段用ＰＬＳ进行浓度反演。

本文给出特征波长选择方法的理论基础，用实

测４种藻类荧光光谱数据检验所提方法，并与常用

的ＵＶＥ进行对比，分析了方法的有效性。

２　方法与原理

２．１　犘犔犛

ＰＬＳ是 Ｗｏｒｄ于１９８３年提出的多元统计数据

分析方法［１５］，考察自变量之间的多重相关性，不是

直接用因变量和自变量进行回归建模，而是在系统

变量中提取若干对系统具有最佳解释能力的新综合

变量，再对新综合变量进行回归建模。它将浓度矩

阵犢和相应的量测响应矩阵犡 同时进行主成分分

解，以提取新综合变量，即

犡＝犜犘＋犈， （１）

犢＝犝犙＋犉， （２）

式中犜和犝 分别为犡 和犢的得分矩阵，犘和犙分别

为犡和犢的载荷矩阵，犈和犉 分别为运用ＰＬＳ去拟

合矩阵犡和犢时所引进的误差。

ＰＬＳ就是利用各列向量相互正交的特征响应

矩阵犜和特征浓度矩阵犝 进行回归建模，即

犝 ＝犜犅， （３）

得到回归系数矩阵，又称关联矩阵犅，表达式为

犅＝ （犜
Ｔ犜－１）犜Ｔ犝． （４）

因此，ＰＬＳ的主要步骤包括对浓度矩阵犢和相应的

量测响应矩阵犡 的主成分分解以及对关联矩阵犅

的计算。

２．２　犝犞犈

ＵＶＥ是基于ＰＬＳ的特征波长选择方法
［１６－１７］，

将随机噪声矩阵加入到光谱矩阵中，通过ＰＬＳ、留

一交叉验证等运算获得一组回归系数，计算各个波

长下回归系数的平均值与标准差的比值来表征各个

波长的稳定性，小于特定阈值的比值对应的波长变

量被认为是无信息变量，予以删除。

ＵＶＥ具体计算步骤如下：

１）对光谱矩阵犡（狀，狆）（狀为样本数，狆为波长

点数）进 行 ＰＬＳ 建 模，根 据 预 测 误 差 均 方 根

（ＲＭＳＥＰ，犚ＲＭＳＥＰ）确定 ＰＬＳ模型的建模因子数

犃ＬＶ，记作犃１，犃２＝犃１，犚ＲＭＳＥＰ记为犚
ＯＬＤ
ＲＭＳＥＰ。

犚ＲＭＳＥＰ＝ ∑
狀

犻＝１

（^狔犻－狔犻）
２／［ ］狀

１／２
， （５）

式中狔^犻是估计值，狔犻是测量值。

２）在光谱矩阵犡中加入人工噪声矩阵，新矩阵

变为犡（狀，２狆）。

３）将新矩阵按犃ＬＶ＝犃２ 进行狀次留一交叉建

模，获得系数矩阵犅（狀，２狆）。

４）计算每个波长对应的系数的标准差［ｓｔｄ（·）］及

０９３０００２２
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平均值［ｍｅａｎ（·）］，并定义稳定性系数犛（犼），犛（犼）＝

ｍｅａｎ［犅（犼）］／ｓｔｄ［犅（犼）］，其中犅（犼）为第犼个波长下的

系数。

５）取人工噪声矩阵变量［狆＋１，２狆］所对应的

犛（犼）的最大绝对值犛ｍａｘ为阈值，在［１，狆］内去除绝

对值小于犛ｍａｘ对应的波长。

６）对去除无信息变量后的新矩阵按犃ＬＶ＝犃２

建模，获得犚ＮＥＷＲＭＳＥＰ。

７）若犚ＮＥＷＲＭＳＥＰ＞犚
ＯＬＤ
ＲＭＳＥＰ，则算法结束。

８）若犚ＮＥＷＲＭＳＥＰ＜犚
ＯＬＤ
ＲＭＳＥＰ，说明按犃ＬＶ＝犃２ 建模存

在过拟合，则犃２＝犃２－１，犚
ＯＬＤ
ＲＭＳＥＰ＝犚

ＮＥＷ
ＲＭＳＥＰ，返回步骤

３）重新计算。

２．３　犐犕犆犘犔犛

犡（狀，狆，狇）（狇为发射波长点数）是实测三维荧

光光谱，选取特征波长的主要步骤如图１所示，图中

ＥＸ代表激发波段，ＥＭ代表发射波段。

图１ 光特征波长选择流程图

Ｆｉｇ．１ Ｆｌｏｗｃｈａｒｔｏｆｆｅａｔｕｒｅｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓｅｌｅｃｔｉｏｎ

　　１）预选出特征区域Φ。在整个荧光区域（狆×

狇）内单位区域的体积积分ΔΦ为

ΔΦ＝∑∑犐（λｅｍ，λｅｘ）ΔλｅｍΔλｅｘ， （６）

式中犐（λｅｍ，λｅｘ）代表在发射波长λｅｍ、激发波长λｅｘ 处

的荧光强度，Δλｅｍ 为单位发射波长，Δλｅｘ 为单位激发

波长。

特定区域（３×３）内总体积积分为

Φ犻 ＝∑ΔΦ， （７）

Φ犻 ＝
０， Φ犻＜Φ０

Φ犻， Φ犻≥Φ
烅
烄

烆 ０

， （８）

式中Φ０ 为阈值，设Φ０ 为荧光强度最大值的１／３。

特征区域为特定区域的并集，即

Φ＝∪Φ犻． （９）

　　２）在特征区域Φ内，分别以一个激发波段和一

个发射波段为单位，进行多波段蒙特卡罗随机组合，

以发射波段为例，每次从狓个发射波段中，选择犽

（犽狓）个发射波段组成犡Ｓ（狀，犽），进行偏最小二乘

交叉验证，计算不同的随机波段组合所建立模型的

预测误差，设定组合内的每个波段都对应此误差。

３）重复进行蒙特卡罗运算共 犕（犕＝１００）次，

以保证方法的稳定性和可靠性，分别计算每次运算

涉及到的波段所对应的预测误差，找出预测误差总

和最小的波段为特征波段。

４）把特征激发波段和特征发射波段代入运算

进行 ＰＬＳ，并计算浓度的平均相对误差（ＡＲＴ，

犚ＡＲＴ）。

ＡＲＴ是指同一种藻在不同混合样品中回归得

到的浓度的相对误差的平均值，其计算公式如下：

犚ＡＲＴ ＝
１

犾∑
犾

犼＝１

犚犼ＲＴ， （１０）

式中犚犼ＲＴ是第犼个样品中的相对误差，犾为总样品数。

０９３０００２３
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３　实验及其结果分析

３．１　光谱测量

实验中选择４种我国主要淡水富营养化优势藻

种在实验室进行纯种培养，其中蓝藻门、绿藻门、硅

藻门和隐藻门各１种，分别为铜绿微囊藻、蛋白核小

球藻、脆杆藻和卵形隐藻，所有藻类纯种培养体均由

中国科学院水生生物研究所淡水藻种库提供。纯种

培养在光照培养箱中进行，在培养周期１５ｄ结束

后，取４种藻的液态活体培养体，用超纯水稀释至一

定浓度，共配制２２组不同浓度的混合样本。各样本

暗适应２ｈ后，采用Ｆ７０００荧光分光光度计进行测

量，扫描范围：激发波长为３５０～７００ｎｍ，发射波长

为５６０～７５０ｎｍ，步长为５ｎｍ，狭缝宽度为５ｎｍ，得

到的三维荧光光谱如图２所示。

图２ ４种藻荧光光谱

Ｆｉｇ．２ Ｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｃｅｓｐｅｃｔｒａｏｆ４ｐｈｙｔｏｐｌａｎｋｔｏｎ

　　不同的藻类含有不同的色素，因而具有不同的荧

光特征。蓝藻中含有藻蓝蛋白（ＰＣ）和叶绿素ａ（Ｃｈｌａ），

峰值分别在６２０ｎｍ／６６０ｎｍ（激发波长／发射波长）和

４３５ｎｍ／６８４ｎｍ 处。绿藻中含有 Ｃｈｌａ和叶绿素ｂ

（Ｃｈｌｂ），峰值在４３５ｎｍ／６８４ｎｍ和４７０ｎｍ／６８４ｎｍ处，

其中６６０ｎｍ／６８４ｎｍ处有Ｃｈｌａ次吸收峰。硅藻含

有Ｃｈｌａ、叶绿素ｃ（Ｃｈｌｃ）和类胡萝卜素，峰值分别在

４３５ｎｍ／６８４ｎｍ、４６０ｎｍ／６８４ｎｍ和４８０～５８０ｎｍ／

６８４ｎｍ 处，如图２所示，实测的硅藻荧光光谱在

５２０ｎｍ／６８５ｎｍ 处有峰值。隐藻中含有的色素较

多，有Ｃｈｌａ、藻红蛋白（ＰＥ）、Ｃｈｌｃ和类胡萝卜素，峰

值 分 别 在 ４３５ ｎｍ／６８４ ｎｍ、５６０ ｎｍ／６２０ ｎｍ、

４６０ｎｍ／６８４ｎｍ 和５６０ｎｍ／６８４ｎｍ 处。实测的４

种藻类特征色素的峰值位置与Ｂｅｕｔｌｅｒ
［１８］分析的一

致。

３．２　预选出特征波长区域

用荧光区域积分提取特征区域，得到具有５２９

个波长点的特征区域，分布如图３所示，图中方格部

分即为所选择的特征区域，可以看出选出的特征区

域包含了４种藻类的色素峰值点位置，验证了此特

征区域选择方法的有效性。

３．３　选择特征波长

把特征区域内的波长分别按行和按列进行排

列，舍去长度小于５的波段，得到发射波段（图１中

狓）总共有２３个和激发波段（图１中狔）总共有４２

个，如图４所示。如图４中虚线所示，用蒙特卡罗方

法每次选３个（图１中犽）波段进行ＰＬＳ建模，共进

行１００次蒙特卡罗计算和对应的建模，计算每次建

模时不同波段组合所对应的预测误差，根据误差最

小原则，选出了３个特征发射波段（分别为６３０、

６８５、６９５ｎｍ）和３个特征激发波段（分别为４４０、

５９０、６１０ｎｍ）。特征发射波段和特征激发波段包括

的波长点共有１１５个（ＩＭＣＰＬＳ１），考虑到波长间

隔较小，将间隔扩大为原来的２倍，可以将波长点减

０９３０００２４
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少为５７个（ＩＭＣＰＬＳ），两种情况下反演浓度得到

的平均相对误差相差不大，最终选择出的特征波长

分布如图５所示。

图３ 荧光区域积分选出的特征区域

Ｆｉｇ．３ Ｆｅａｔｕｒｅｒｅｇｉｏｎｓｓｅｌｅｃｔｅｄｂｙｆｌｕｏｒｅｓｃｅｎｃｅｒｅｇｉｏｎａｌｉｎｔｅｇｒａｔｉｏｎ

图４ 特征波段选择

Ｆｉｇ．４ Ｆｅａｔｕｒｅｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｂａｎｄｓｅｌｅｃｔｉｏｎｓ

图５ 选出的特征波长

Ｆｉｇ．５ Ｓｅｌｅｃｔｅｄｆｅａｔｕｒｅｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓ

　　为了检验所提方法的优越性，把它与全波长、特

征区域内波长和 ＵＶＥ提取的波长进行对比，把４

种情况下包含的波长点代入ＰＬＳ对４种藻类进行

浓度反演，从计算时间和ＡＲＴ两个方面进行评价，

结果如表１所示。

表１ ４种方法的计算时间和ＡＲＴ

Ｔａｂｌｅ１ ＣｏｍｐｕｔｉｎｇｔｉｍｅａｎｄＡＲＴｏｆ４ｍｅｔｈｏｄｓ

Ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈ

ｐｏｉｎｔｓ

Ｃｏｍｐｕｔｉｎｇ

ｔｉｍｅ／ｓ

ＡＲＴ

Ｍｉｃｒｏｃｙｓｔｉｓ
ａｅｒｕｇｉｎｏｓａ

Ｃｈｌｏｒｅｌｌａ
ｐｙｒｅｎｏｉｄｏｓａ

Ｆｒａｇｉｌａｒｉａ
ｓｐ

Ｃｒｙｐｔｏｍｏｎａｓ
ｏｖａｔａ

ＴｏｔａｌＰＬＳ ３１５９ ５ ０．１８６４ ０．１８１９ ０．０７７７ ０．１３１０

Ｆｅａｔｕｒｅ

ｒｅｇｉｏｎＰＬＳ
５２９ １．４ ０．０９７１ ０．１２１８ ０．０９５７ ０．１２６７

ＵＶＥＰＬＳ ２８７ ０．７５ ０．１０６３ ０．１８３７ ０．１４１６ ０．１８７２

ＩＭＣＰＬＳ１ １１５ ０．２９ ０．１０４５ ０．１３６５ ０．１０９３ ０．１４５５

ＩＭＣＰＬＳ ５７ ０．１４ ０．１０６４ ０．１２０７ ０．０６２５ ０．１３０１

０９３０００２５
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　　最终选择的特征波长点数越少，则需要的计算

时间越短，如表１所示，从计算时间上看，ＩＭＣＰＬＳ

需时最少，最为优越；从平均相对误差上看，预选区

域得到的平均相对偏差最小，进一步验证了所用的

提取特征区域方法的有效性。因为全波长中往往包

含冗余信息，对于回归建模是不利的，全波长的

ＡＲＴ不是最低的，这也说明了提取特征波长的必要

性。ＵＶＥ方法得到的波长相对于全波长，波长点数

和计算时间都减少了，蓝藻的ＡＲＴ（０．１０６３）有了改

善，但是对于其他三种藻则没有优越性，这是因为

ＵＶＥ考虑的是单个波长对于回归建模的贡献，没有

考虑到多个波长对于回归建模的综合作用，此外，蓝

藻的主要信息集中在藻蓝蛋白产生的荧光峰里，而

其他三种藻包含的荧光谱峰较多，ＵＶＥ在单峰情况

下有效，在多峰情况下则失去优越性。ＩＭＣＰＬＳ的

ＡＲＴ和预选区域相比，总体上略有增加［分别为

０．０９７１、０．１０６４（蓝藻）和０．１２６７、０．１３０１（隐藻）］，

这是因为ＩＭＣＰＬＳ在提取特征波长的过程中会损

失小部分信息，在一定程度上，波长点数和误差是一

对不可调和的矛盾，波长点数的减少会增大产生误

差的可能性，但是保证在误差允许的范围内尽量减

少特征波长点数是必要的。

ＩＭＣＰＬＳ方法在两种指标上都最为优越，因为

它以波段为单位，考虑了单个波段内所有波长点对

于模型的贡献，而且运用蒙特卡罗选择不同波段组

合，考虑了不同的随机波段组合对于模型的贡献。

４　结　　论

提出了一种基于ＰＬＳ的特征波长选择方法一

区间蒙特卡罗偏最小二乘回归法。根据藻类荧光光

谱的区域积分预选出光谱特征区域，缩小有效数据

范围；利用三维荧光光谱的三线性特征，从发射波长

波段和激发波长波段两方面分析；用蒙特卡罗随机

选取波段组合，综合考虑了不同的随机波段组合对

于模型的贡献；用偏最小二乘进行回归建模计算预

测误差，进而决定波段的去留；用发射特征波段和激

发特征波段进行藻类荧光光谱的浓度反演。虽然选

择特征波长会花费一些时间，但是在藻种不变的情

况下，只需在开始时进行特征波长选取，之后就可以

在选取的特征波长基础上进行回归建模，缩短了运

算时间，为研制离散三维荧光光谱仪器提供了理论

支持。利用了三维荧光光谱的三线性特点，下一步

计划基于立体空间的数据关系挖掘特征信息。
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