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摘要 近年来频繁发生的褐潮污染给沿海地区经济带来巨大损失。准确、高效地识别褐潮藻对预防海洋环境污染

意义重大。采用三维荧光光谱、梯度提升决策树(GBDT)和逻辑回归(LR)相结合的方法,实现了对褐潮藻的准确

辨识。为解决LR模型对非线性数据的特征组合能力较弱的问题,引入GBDT算法,充分利用集成学习算法在处

理非线性数据上的优势。将GBDT的预测结果作为新特征代替原来的特征输入LR模型,建立了一种将GBDT与

LR相融合的褐潮藻辨识模型(GBDT-LR)。针对复杂海洋环境中其他门类藻的干扰,实验引入小球藻、细长聚球

藻等5种不同门类的海藻作为对比,并对处于不同生长周期的褐潮藻辨识情况进行分析。相同条件下通过将所提

模型与LR、支持向量机(SVM)和反向传播(BP)神经网络等模型进行对比。结果表明,GBDT-LR在分类准确率、

召回率和F1分数等评价指标上均优于其他模型,处于指数生长期的藻类荧光光谱最为稳定,这一时期的褐潮藻辨

识结果最好。
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Abstract The
 

frequent
 

occurrence
 

of
 

brown
 

tide
 

pollution
 

in
 

recent
 

years
 

has
 

brought
 

huge
 

losses
 

to
 

the
 

economy
 

of
 

coastal
 

areas 
 

Therefore 
 

the
 

accurate
 

and
 

efficient
 

identification
 

of
 

brown
 

tide
 

algae
 

is
 

of
 

great
 

significance
 

to
 

the
 

prevention
 

of
 

marine
 

environmental
 

pollution 
 

In
 

this
 

paper 
 

a
 

combination
 

method
 

of
 

three-dimensional
 

fluorescence
 

spectroscopy 
 

gradient
 

boosting
 

decision
 

tree
 

 GBDT  
 

and
 

logistic
 

regression
 

 LR 
 

is
 

used
 

to
 

achieve
 

accurate
 

identification
 

of
 

brown
 

tide
 

algae 
 

In
 

order
 

to
 

solve
 

the
 

problem
 

of
 

weak
 

feature
 

combination
 

ability
 

of
 

LR
 

model
 

for
 

nonlinear
 

data 
 

the
 

GBDT
 

algorithm
 

is
 

introduced
 

to
 

make
 

full
 

use
 

of
 

the
 

advantages
 

of
 

the
 

integrated
 

learning
 

algorithm
 

in
 

processing
 

nonlinear
 

data 
 

The
 

prediction
 

result
 

of
 

GBDT
 

model
 

is
 

used
 

as
 

a
 

new
 

feature
 

instead
 

of
 

the
 

original
 

feature
 

which
 

is
 

input
 

into
 

the
 

LR
 

model 
 

and
 

a
 

brown
 

tide
 

algae
 

recognition
 

model
 

 GBDT-
LR that

 

combines
 

GBDT
 

and
 

LR
 

is
 

established 
 

In
 

response
 

to
 

the
 

interference
 

of
 

other
 

types
 

of
 

algae
 

in
 

the
 

complex
 

marine
 

environment 
 

five
 

different
 

types
 

of
 

algae
 

such
 

as
 

Chlorella
 

and
 

Synechococcus
 

elongatus
 

are
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introduced
 

for
 

comparison
 

in
 

the
 

experiment 
 

and
 

analyzed
 

the
 

identification
 

of
 

brown
 

tide
 

algae
 

in
 

different
 

growth
 

cycles
 

are
 

analyzed 
 

The
 

proposed
 

model
 

is
 

compared
 

with
 

LR 
 

support
 

vector
 

machine
 

 SVM 
 

and
 

back
 

propagation
 

 BP 
 

neural
 

network
 

under
 

the
 

same
 

conditions 
 

The
 

results
 

show
 

that
 

the
 

GBDT-LR
 

model
 

is
 

superior
 

to
 

the
 

other
 

models
 

in
 

terms
 

of
 

classification
 

accuracy 
 

recall
 

rate 
 

and
 

F1-score 
 

The
 

fluorescence
 

spectrum
 

of
 

algae
 

in
 

the
 

exponential
 

growth
 

period
 

is
 

the
 

most
 

stable 
 

and
 

the
 

identification
 

result
 

of
 

the
 

brown
 

tide
 

algae
 

in
 

this
 

period
 

is
 

the
 

best 
 

Key
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three-dimensional
 

fluorescence
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tide
 

pollution 
 

feature
 

extraction 
 

logistic
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gradient
 

boosting
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tree

1 引  言

水体富营养化和藻华污染是全球性的水环境问

题,给自然生态和人类生产生活带来了极大的危

害[1-2]。中国渤海海域近年来多次发生大规模褐潮

污染,给沿海当地经济带来了巨大损失[3-4]。在褐潮

爆发期间,其密度最高可达109
 

cell/L,严重影响鱼、
虾等海洋生物的栖息[5]。在藻华污染的早期预防

上,及时检测相关海域浮游藻门类信息和浓度信息

并进行实时预警非常重要[6]。
目前针对浮游藻的检测方法主要有显微镜计数

法[7]、高效液相色谱法[8]、图像识别技术[9]和分子探

针方法[10]等,但这些方法操作步骤繁琐且十分考验

实验人员的专业性。基于以上问题,光谱学的发展

为浮游藻检测提供了更便利的方法。其中,三维

(3D)荧光光谱法不仅可以获得激发波长和发射波

长,还能够获得变化时的光谱强度信息,获得的荧光

信息远多于普通荧光光谱,所以它的检测精度更

高[11]。近年来,利用三维荧光光谱数据结合相关分

类算法进行浮游藻检测也是常用方法[12-13]。
传统的物质检测方法有基于特征提取的算

法[14-15]和基于机器学习的算法[16]。近年来,集成学

习常被用于各类物质的定性判别[17]。有实验结果

证明,集成学习方法相对单分类器有更高的分类精

度。葛文杰等[18]利用随机森林算法与多元信息相

融合的方法,提高了疲劳驾驶检测的精度,与支持向

量机(SVM)等算法相比,集成学习算法训练速度更

快,准确率更高。周杰英等[19]通过将梯度提升决策

树(GBDT)与随机森林相结合,提高了网络入侵检

测的准确率,证明了集成学习算法在不平衡数据分

类问题上的优势。集成学习在非线性数据处理上表

现较好,但是当数据维度过高时模型计算复杂度会

大大提高,此时模型不满足海洋环境监测对实时性

的要求。
逻辑回归(LR)是一种线性分类器,模型通过

Sigmoid函数将分类结果转化为概率输出[20]。常鈺

迪[21]为了提高稀疏矩阵用于分类模型的准确率,提
出基于稀疏LR的链接神经网络模型,其在手写字

和海洋哺乳动物分类数据上的准确率相比神经网络

模型有了一定的提升。然而,LR作为线性分类器,
其特征组合能力有限,在非线性数据上表现不佳。

综上所述,本文将 GBDT与LR模型相结合,
建立了一种基于三维荧光光谱与GBDT-LR的褐潮

藻分类辨识模型。首先,将复杂海域褐潮藻分类鉴

别转化为二分类问题,然后将集成学习中多个分类

器的预测结果转换为稀疏矩阵形式,将其作为先验

知识代替原来的特征,并输入LR模型中进行训练。
不同模型相结合可充分发挥各自优势,从而提高模

型的性能,最终实现对褐潮藻的准确鉴别。

2 实验部分

2.1 藻种培养

本实验所用褐潮藻种为抑食金球藻。近海海域

常见的藻种,如小球藻、细长聚球藻、圆海链藻、东海

原甲藻和杜氏盐藻,因为生长条件与抑食金球藻相

似,且相互之间存在光谱重叠的现象,所以被选择作

为对比藻种,以此模拟实际海洋环境。所有藻种放

置于温度培养箱中进行扩大培养,设置培养箱光照

为1500
 

lx,温度为25
 

℃,光暗循环比为12
 

h∶12
 

h。

2.2 光谱获取与分析

实验仪器采用FS920荧光光谱仪,其检测波长

范围为200~900
 

nm,设置其激发波长为400~
650

 

nm,每隔5
 

nm 扫描一次。发射波长范围为

630~730
 

nm,每隔5
 

nm扫描一次。为确保测量精

度,比色皿在两组样本的测量间隔期间要使用蒸馏

水进行清洁。由于测量环境和仪器在数据采集过程

中会受到外界环境噪声、人为因素等众多复杂因素

的影响,并且荧光光谱采集过程中会产生瑞利散射,
故需 要 对 光 谱 数 据 进 行 预 处 理。本 实 验 采 用

Savitzky-Golay算 法 对 光 谱 进 行 平 滑 去 噪,利 用

Delaunay三角内插值算法消除瑞利散射的影响。
经过去噪平滑和去除散射等处理后,各藻种的
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三维荧光光谱图和等高线图如图2所示。表1列出

了各个藻类的主要光合色素组成。藻类的光合色素

是藻类荧光发光的物质基础,也是藻类三维荧光光

谱体现特异性的根本原因。

图1 海藻三维荧光光谱图和等高线图。(a)小球藻的三维荧光光谱图;(b)小球藻的等高线图;(c)抑食金球藻的三维荧光

光谱图;(d)抑食金球藻的等高线图;(e)细长聚球藻的三维荧光光谱图;(f)细长聚球藻的等高线图;(g)东海原甲藻的

三维荧光光谱图;(h)东海原甲藻的等高线图;(i)圆海链藻的三维荧光光谱图;(j)圆海链藻的等高线图;(k)杜氏盐藻

               的三维荧光光谱图;(l)杜氏盐藻的等高线图

Fig 
 

13D
 

fluorescence
 

spectra
 

and
 

contour
 

maps
 

of
 

algae 
 

 a 
 

3D
 

fluorescence
 

spectrum
 

of
 

Chlorella 
 

 b 
 

contour
 

map
 

of
 

Chlorella 
 

 c 
 

3D
 

fluorescence
 

spectrum
 

of
 

Aureococcus
 

anophagefferens 
 

 d 
 

contour
 

map
 

of
 

Aureococcus
 

anophagefferens 
 

 e 
 

3D
 

fluorescence
 

spectrum
 

of
 

Synechococcus
 

elongatus 
 

 f 
 

contour
 

map
 

of
 

Synechococcus
 

elongatus  g 
 

3D
 

fluorescence
 

spectrum
 

of
 

Prorocentrum
 

donghaiense 
 

 h 
 

contour
 

map
 

of
 

Prorocentrum
 

donghaiense 
 

 i 
 

3D
 

fluorescence
 

spectrum
 

of
 

Thalassiosira
 

rotula 
 

 j 
 

contour
 

map
 

of
 

Thalassiosira
 

rotula 
     

 

 k 
 

3D
 

fluorescence
 

spectrum
 

of
 

Dunaliella
 

salina 
 

 l 
 

contour
 

map
 

of
 

Dunaliella
 

salina

  结合图1和表1可以看出,不同藻类之间可能

包含相同的光合色素,且不同色素荧光吸收峰的位

置可能相近,如叶绿素b的吸收峰在453
 

nm处,岩

藻黄素的吸收峰在450~470
 

nm范围内,这也导致

荧光峰出现重叠现象[22]。当利用三维荧光光谱结

合化学计量学分析算法进行藻类区分时,将光谱数
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据直接用于模型识别的运算复杂度较高,且光谱数

据包含很多冗余信息,这给分类识别算法带来一定

的困难。为降低模型运算复杂度、有效提取重叠峰

位置的主要光谱信息和提高模型辨识准确率,需要

对光谱数据进行特征提取。

表1 主要色素与藻类的对应关系

Table
 

1 Corresponding
 

relationship
 

between
 

main
 

pigments
 

and
 

algae

Algae Category Main
 

pigment

Aureococcus
 

anophagefferens Ochromonadaceae Chlorophyll
 

b,fucoxanthin

Chlorella Chlorophyta Chlorophyll
 

a,chlorophyll
 

b

Synechococcus
 

elongatus Cyanophyta Phyeoeyanin

Prorocentrum
 

donghaiense Pyrrophyta Chlorophyll
 

b

Dunaliella
 

salina Chlorophyta Chlorophyll
 

a,chlorophyll
 

b

Thalassiosira
 

rotula Bacillariophyta Chlorophyll
 

a,chlorophyll
 

b

3 原理分析

3.1 基于LR的褐潮辨识模型

LR是一种广义线性模型,主要用于解决分类

问题[23]。在褐潮藻辨识过程中,LR有两个输出:1
代表褐潮藻样本;0代表其余5种干扰藻类样本。

LR的表达式为

ŷ=w0+w1x1+…+wnxn, (1)
式中:xi 为样本特征光谱值,i=1,2,…,n,

 

n为光

谱特征维度;wi 为权重;ŷ为模型预测值。LR通过

Sigmoid函数将输出结果映射到[0,1]范围内,并以

概率的形式输出。Sigmoid函数的表达式为

g(z)=
1

1+e-̂y
。 (2)

  Sigmoid函数的输出不再是分类结果,而是一

个样本被预测为正例的概率p(xi),预测为负例的

概率为1-p(xi)。对于模型参数中的权重wi,可
以利用最小化负对数似然函数进行求解,似然函数

可以表示为

L(wi)=∏[p(xi)]
yi[1-p(xi)]

1-yi, (3)

式中:yi 为第i个样本的真实值。
对式(3)两边同时取负对数,将似然函数表示成

对数似然函数,通过随机梯度下降法求得权重wi,
将 其 代 入 函 数 表 达 式 中 得 到 对 应 的 预 测 概 率

p(xi)。
以抑食金球藻为例,在激发波长处于470

 

nm
的前提下,分别绘制每组样本的荧光发射光谱,如图

2所示。不同浓度样本对应的荧光强度差异较大,
将其直接用于LR模型训练容易造成欠拟合。因

此,在模型训练前,首先应对光谱信息进行特征提

取,再输入模型进行训练。

图2 不同生长周期抑食金球藻的荧光激发光谱

Fig 
 

2 Fluorescence
 

excitation
 

spectra
 

of
 

Aureococcus
anophagefferens

 

at
 

different
 

growth
 

periods

GBDT中每一棵树的形成过程都会首先考虑区

分度高的特征,然后再考虑区分度较低的特征,以挖

掘有区分度的特征。因此,在利用LR进行褐潮藻

辨识之前,先利用GBDT进行原始光谱数据的特征

提取。

3.2 基于GBDT的光谱特征提取

GBDT通过迭代多棵树进行共同决策,将所用

树的结果进行求和得到最终结果,这是一种将弱学

习算法 提 升 为 强 学 习 算 法 的 统 计 学 习 算 法[24]。

GBDT模型结构示意图如图3所示,其中f1 为第一

棵树,fn 为第n棵树。

图3 GBDT模型结构示意图

Fig 
 

3 Structural
 

diagram
 

of
 

GBDT
 

model

GBDT中每棵树学习的是前一棵树结果的残

差,将残差与预测值相加后得到真实值的估计,最终
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将每个弱分类器的分类结果进行加权求和,得到最

终的藻类分类结果。新决策树会向前一棵决策树残

差降低的方向形成。具体算法步骤如下:

1)
 

对于给定的藻类光谱数据D={(x1,y1),
(x2,y2),…,(xN,yN)}(N 为样本数量)和损失函

数L[yi',f(xi')],初始化第一棵树的公式为

f0(xi')=argmin
c ∑

N

i'=1
L(yi',c); (4)

  2)
 

对于M 棵决策树,重复以下运算。当i'=
1,2,…,N 时,计算损失函数的负梯度在当前模型

的值,并将其作为残差估计,残差计算公式为

rm,
 

i'=-
∂L[y,fm(xi')]
∂fm(xi')

f(xi')=fm-1(xi')

􀮠

􀮢
􀮡

􀪁􀪁
􀪁􀪁 , (5)

式中:m 表示第m 棵树。以rm,
 

i'作为新的数据集,
拟合一颗新的决策树,得到第m 棵树的叶节点区域

Rm,
 

j(j=1,2,…,J,J 为叶节点数)。求Rm,
 

j 区域

内使得损失函数达到最小的值cm,
 

j。对于j=1,

2,…,J,计算每一个节点区域的输出值

cm,
 

j=argmin
c ∑

xi'∈Rm,
 

j

L[yi',fm-1(xi')+c],(6)

决策树的更新策略可以表示为

fm(xi')=fm-1(xi')+v∑
J

j=1
cm,

 

jI,xi' ∈Rm,j,(7)

式中:v 是正则化项,用来防止模型出现过拟合,v
的取值范围为0<v<1。v越小表示需要更多的树

来迭代,v越大表示需要的树的数量越少。当xi'∈
Rm,

 

j 时,I=1。当xi'∉Rm,
 

j 时,I=0;

3)
 

得到最终决策树,计算公式为

f̂(xi')=fM(xi')=∑
M

m=1
∑
J

j=1
cm,

 

jI,xi' ∈Rm,
 

j。

(8)

  在利用GBDT进行光谱特征提取前,首先通过

构造学习曲线确定GBDT的最优参数。将原始藻

类光谱数据通过 GBDT进行特征提取,构造新特

征,再将新特征通过LR模型进行训练,得到模型分

类准确率与决策树个数nest的关系,如图4(a)所示。
可以看出,当决策树个数为36时,模型的分类准确

率最高。固定决策树的个数为36,通过网格搜索确

定最大叶节点个数,模型的分类准确率与最大叶节点

个数nmax 的关系如图4(b)所示。当最大叶节点为6
时,预测准确率达到最高。综上所述,设置GBDT模

型的决策树个数为36,最大叶节点个数为6。

图4 模型准确率与决策树参数的关系曲线图。(a)预测准确率与决策树个数的关系图;
(b)预测准确率与最大叶节点个数的关系图

Fig 
 

4 Relationship
 

between
 

model
 

accuracy
 

and
 

decision
 

tree
 

parameters 
 

 a 
 

Relationship
 

between
 

prediction
accuracy

 

and
 

number
 

of
 

decision
 

trees 
 

 b 
 

relationship
 

between
 

prediction
 

accuracy
 

and
 

maximum
 

number
 

of
 

leaf
 

nodes

3.3 GBDT-LR融合模型

GBDT-LR模型的训练流程如图5所示,具体

步骤如下:

1)
 

构造学习曲线,确定GBDT最佳参数,由原

始藻类荧光数据训练GBDT模型,以最小化残差为

目标不断拟合新的决策树,最终组成一个强分类器;

2)
 

GBDT模型不以分类结果作为输出,而是以

模型中每棵树预测值所在叶节点位置为特征,提取

样本预测后在所有树中叶节点的位置信息,形成新

的数据集;

3)
 

对叶节点位置信息进行One-hot编码,将样

本输出所属叶节点位置记为1,其他叶节点位置记

为0,得到每个样本的位置信息向量。所有样本输

出结果组成含有叶节点位置信息的稀疏矩阵。假设

GBDT模型共生成N'棵树,每棵树有m'个叶节点,
对于原始数据来说,每一个样本都会被转换为N'×
m'维稀疏向量,其中有N'个元素的值为1,其余元

素的值为0;

4)
 

将该稀疏矩阵作为训练数据输入到LR模

型中进行训练。
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图5 GBDT-LR模型流程图

Fig 
 

5 Flowchart
 

of
 

GBDT-LR
 

model

4 结果与讨论

4.1 辨识模型评价指标

本次实验主要采用以下几种指标评价模型好坏:

1)
 

准确率(A),表示分类正确的样本占总体样

本的比例,表达式为

A=
NTP+NTN

NTP+NFP+NFN+NTN
, (9)

式中:NTP 表示真阳性;NTN 表示真阴性;NFP 表示

假阳性;NFN 表示假阴性;

2)
 

召回率(R),表示分类正确的正样本占总的

正样本的比例,表达式为

R=
NTP

NTP+NFN
; (10)

  3)
 

F1分数(F),表示模型精确度和召回率的调

和平均值,表达式为

F=2
PR
P+R

, (11)

式中:P 为精确度,表示预测为正类的样本中真正

为正类的样本所占的比例;

4)
 

接受者操作特征(ROC)曲线,输出概率分布

的二分类器分类能力的一种图形化展示,概率大于

阈值则预测为正,否则为负;

5)
 

ROC曲线下的面积(AUC),AUC 越大,说明

分类器的效果更好。

4.2 辨识结果分析

实验数据来自不同生长周期的6种藻类,其中

抑食金球藻为褐潮成因藻,其余均为近海海域的

常见藻种。分别取各个样本荧光光谱数据作为

GBDT-LR模型的输入,样本标签值作为输出,将
抑食金 球 藻 标 签 值 设 为1,其 余 藻 种 标 签 值 设

为0。
测试集选择不同生长周期的藻类样本共57组,

其中生长天数在1~7
 

d内的有10组,生长天数在

8~14
 

d的有12组,生长天数在15~21
 

d的有18
组,生长天数在22~33

 

d的有17组。使用的性能

指标为准确率、召回率、F1分数和AUC。为进一步

评价GBDT-LR模型性能,
 

GBDT、SVM、LR和BP
模型作为对比也被用于褐潮藻辨识。各模型ROC
曲线变化情况如图6所示,各模型应用在不同生长

周期藻类上的分类结果如图7所示,各模型的评价

指标如表2所示。

图6 不同分类模型的ROC曲线对比

Fig 
 

6 Comparison
 

of
 

ROC
 

curves
 

of
 

different
classification

 

models
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图7 不同生长周期下各模型分类结果比较。(a)第一周藻类样本;(b)第二周藻类样本;
(c)第三周藻类样本;(d)第三周之后的藻类样本

Fig 
 

7 Comparison
 

of
 

classification
 

results
 

of
 

various
 

models
 

under
 

different
 

growth
 

periods 
 

 a 
 

Algae
 

samples
 

of
 

first
 

week 

 b 
 

algae
 

samples
 

of
 

second
 

week 
 

 c 
 

algae
 

samples
 

of
 

third
 

week 
 

 d 
 

algae
 

samples
 

after
 

third
 

week

表2 不同模型的评价指标对比

Table
 

2 Comparison
 

of
 

evaluation
 

indexes
 

of
 

different
 

models

Model A R F Accuracy
GBDT-LR 0.982 1.000 0.973 0.995
LR 0.929 0.944 0.895 0.736
GBDT 0.947 0.889 0.914 0.991
SVM 0.807 0.389 0.560 0.956
BP 0.929 0.778 0.875 0.848

  由图6可以看出,GBDT-LR模型在测试集上

的表现优于其他模型,经过计算,GBDT-LR模型的

准确率为0.995,LR模型的准确率为0.736,GBDT
模型的 准 确 率 为0.991,SVM 模 型 的 准 确 率 为

0.956,BP模型的准确率为0.848。从图7(d)可以

看出,各模型在藻类生长末期(第3周之后)的分类

准确率较低,经过计算,处于生长末期的藻类的平均

分类准确率为0.859,其中LR模型有2次错误分

类,GBDT模型有2次错误分类,SVM 模型有5次

错误分类,BP模型有3次错误分类,GBDT-LR没

有出现错误分类。分析其原因可能是:处于生长末

期的藻类细胞浓度较高,从而发生荧光猝灭现象,这
会导致荧光强度骤降,影响判别结果[25]。在第一、
二、三周,模型的平均分类准确率分别为0.920、

0.917、0.978,这一时期藻类生长情况良好,荧光数

据较为稳定。其中,第三周处于藻类指数生长期,这

一时期仅SVM 模型出现2次错误分类,其他模型

未出现错误分类。从表2可以看出,GBDT-LR模

型的 准 确 率、召 回 率、F1分 数 和 准 确 率 分 别 为

0.982、1.000、0.973、0.995,各项评价指标均优于其

他几种模型。综上所述,GBDT-LR模型在褐潮藻

辨识中的效果最好,符合海洋环境监测系统的设计

要求。另一方面,良好的分类效果表明三维荧光光

谱与GBDT-LR结合能够准确识别具有重叠光谱的

物质。

5 结  论

建立了一种基于三维荧光光谱和GBDT-LR的

褐潮藻辨识方法。为提高LR模型在非线性数据上

的特征组合能力,引入GBDT对原始光谱数据进行

特征提取。首先通过构造学习曲线确定GBDT模

型最佳参数,将决策树叶节点位置信息组成的稀疏

矩阵作为 LR模型的输入,最终的分类准确率为

0.982,召回率为1.000,这表明 GBDT-LR模型可

以对褐潮藻进行准确识别。通过对不同生长周期的

藻类荧光光谱数据进行对比,发现处于指数生长期

的藻类的荧光光谱稳定性最好。为验证模型的可行

性,将GBDT-LR与 GBDT、SVM 和BP等几种算

法进行横向对比。结果表明,GBDT-LR模型的各
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项评价指标均优于其他方法,该方法为褐潮污染辨

识工作提供了一种有效的技术参考。
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