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基于LLE与Gold-SA-SVM 的海藻三维荧光
光谱门类识别
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摘要 针对海藻三维荧光光谱线性降维方法不理想、模型识别准确率低的问题,提出通过局部线性嵌入(LLE)算
法进行降维、通过黄金正弦算法(Gold-SA)对支持向量机(SVM)进行优化来构建分类模型的方法。将LLE算法降

维后的海藻三维荧光光谱数据作为SVM的输入,并与其他两种降维方法进行对比。结果显示:LLE算法的降维效

果最好,识别准确率最高。为了进一步提高门类识别能力,采用Gold-SA对SVM 进行优化并建立Gold-SA-SVM
模型,再将其与其他4种分类模型进行对比。结果显示,Gold-SA-SVM模型在分类识别准确率、精准率、召回率和

F1分数上都有明显提高,该方法可准确识别抑食金球藻、小球藻、细长聚球藻的门类,可为褐潮研究工作提供有效

的参考。
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1 引  言

近年来我国渤海、黄海海域频繁爆发褐潮,其成

因是褐潮爆发期间抑食金球藻在数量上占绝对优

势,海面呈黄褐色或铁锈色长达几个月,抑食金球藻

通过抑制贝类摄食,造成贝类大面积滞长甚至死亡,
这会对养殖业和旅游业造成严重影响[1-4]。因此,对
于抑食金球藻的识别在褐潮监测中尤为重要,三维

荧光光谱技术以其快速性、无污染、无损检测等优

点,近年来被广泛应用于海藻的门类识别研究中。
由于光谱存在大量冗余信息,一般需要进行降

维处理。Bruckman等[5]用线性判别分析法(LDA)
对5种浮游植物的三维荧光光谱进行了降维和分

类。苏荣国等[6-7]利用主成分分析法(PCA)对多种

海藻的荧光光谱数据进行降维,分别采用非负最小

二乘法(NNLS)和Bayesian判别法实现了海藻分

类。由于LDA和PCA都是线性降维方法,降维后

样本间的非线性相关性有可能会丢失,且LDA和

PCA对异常值和噪声敏感,不适合对非高斯分布样

本进行降维。局部线性嵌入(LLE)算法是一种非线

性降维方法,能够有效保留光谱数据在高维空间的

局部线性关系,对样本数据分布也无特殊要求,且会

提高分类效果[8-9]。
上述研究中所采用的 NNLS模型是线性分类

模型,在处理非线性问题时效果不理想。Bayesian
判别法需要样本数据服从多元正态分布,各组协方

差矩阵必须相等。这两种模型在进行分类时都具有

局限性。支持向量机(SVM)模型近年来被广泛应

用,通过引入核函数解决了非线性问题的分类,且对

样本数据分布无特殊要求[10-11]。通过选用合适的优

化算法对惩罚因子c和核函数参数g 进行优化,可
以提高模型准确率[12]。张希萌等[13-14]利用遗传算

法(GA)优化SVM,构建了GA-SVM分类模型,结合

近红外光谱分别对黑木耳多糖含量等级和皮蛋凝胶

品质进行了测量。谭念等[15-16]利用粒子群(PSO)算
法优化SVM,构建了PSO-SVM分类模型,并将其应

用于木材近红外光谱树种识别和可见光光谱珍珠分

级研究中。GA算法虽然可以快速接近最优解,要达

到真正的最优解却需要花费很长时间。PSO算法的

收敛速度快但容易陷入局部最优。黄金正弦算法

(Gold-SA)在种群位置更新时引入黄金正弦系数,使
收敛速度和全局最优达到有效的平衡,具有全局寻优

能力强、收敛速度快、设置参数少等优点。
因此本文利用LLE算法对海藻三维荧光光谱

数据进行降维、利用Gold-SA对SVM 参数进行优

化,通过构建Gold-SA-SVM分类识别模型,实现抑

食金球藻、小球藻、细长聚球藻的门类识别。

2 算法与模型

2.1 基于LLE算法的光谱数据降维

LLE是针对非线性数据的一种降维方法。该

算法假设数据在局部是线性的,即在m 个n维样本

{x1,x2,…,xm}中,xi 可用k 个邻域点xj 线性表

示为

xi ≈∑
k

j=1
wijxj, (1)

式中:wij 为权重系数,是使用样本点xi 的k 个邻

域点xj 重构样本点xi 时误差J(wij)最小的系数。

J(wij)可表示为

J(wij)=∑
m

i=1
‖xi-∑

k

j=1
wijxj‖

2

2
。 (2)

  LLE算法假设得到的高维权重系数对应的线

性关系在降维后的低维数据里能够保持。即假设n
维样本集{x1,x2,…,xm}在低维的投影{y1,y2,…,

ym}依然保持线性关系,也就是对应的均方差损失

函数最小,最小化损失函数J(Y)表示为

J(Y)=∑
m

i=1
‖yi-∑

k

j=1
wijyj‖=

tr[YT(I-W)T(I-W)Y]=
tr(YTMY), (3)

式中:W 为权重系数wij 组成的权重矩阵,M =

(I-W)T(I-W),约束条件为∑
m

i=1
yi=0;

1
m∑

m

i=1
yiyT

i=

I,即YTY=mI。求出矩阵M 最小的d个非0特征

值所对应的d 个特征向量组成的矩阵Y=(y1,

y2,…,yd),即可得到最小的d维数据集。

2.2 基于黄金正弦算法的改进SVM 模型

2.2.1 黄金正弦算法

黄金正弦算法是Tanyildizi等[17]于2017
 

年提

出的一种基于种群的搜索算法,其灵感来源于正弦

函数单位圆内扫描类似于待优化问题解的空间搜

索。该算法利用黄金分割率缩小搜索空间,逼近算

法的最优解,具有设置参数少、全局寻优能力强、收
敛速度快等优点[18]。

黄金正弦算法从随机生成种群开始,通过随机

生成每个维度的均匀分布更合理地分配搜索空间。
种群初始化表示为

Vi=nrand*(xub-xlb)+xlb, (4)
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式中:nrand 为随机数;xub 为搜索空间上限值;xlb 为

搜索空间下限值。

Gold-SA使用黄金分割系数x1、x2 对种群位

置进行更新,使搜索和开发达到更合理的分配,黄金

分割系数缩小了搜索空间,使个体更快趋近最优值。

x1、x2 表示为
 

x1=a(1-t)+bt
x2=at+b(1-t) , (5)

式中:a、b为初始值,一般取a=-π,b=π;t为黄金

分割比率,t=(5-1)/2。
在迭代过程中,黄金正弦算法的位置更新公式

可表示为

V(t+1)
i =V(t)

i sin
 

r1 -r2sin
 

r1 x1D
(t)
i -x2V

(t)
i ,
(6)

式中:V(t+1)
i 表示第i个个体第t+1次迭代时的位

置;V(t)
i 表示第i个个体第t次迭代时的位置;D(t)

i

表示第i个个体第t次迭代的最优位置;r1 是[0,

2π]范围内的随机数;r2 是[0,π]范围内的随机数。

2.2.2 Gold-SA-SVM分类模型

在SVM 分类模型中,惩罚因子c和核函数参

数g对分类结果和模型复杂度有重要影响。为了

进一步提高分类准确率,利用黄金正弦算法对c、g
参数进行优化。首先设置Gold-SA初始化参数,针
对SVM 模型的参数调节寻优个数与范围,设置

Gold-SA的寻优个数为2,c和g参数的范围均设置

为[0.01,100],设置种群数量为20,迭代次数为50,
以分类准确率作为适应度函数,结合5折交叉验证

方法对模型进行训练,当准确率最高时模型达到最

优。Gold-SA-SVM 分 类 模 型 的 具 体 步 骤 如 图1
所示。

图1 Gold-SA-SVM分类模型流程图

Fig 
 

1 Flowchart
 

of
 

Gold-SA-SVM
 

classification
 

model

  本文降维方法和分类识别模型构建均使用

MATLAB仿真软件实现。

3 光谱数据采集

藻种选用褐潮成因藻抑食金球藻,秦皇岛海域

常见的绿藻门的小球藻、蓝藻门的细长聚球藻在形

态和大小上和抑食金球藻十分接近,利用显微镜很

难将其区分,且它们生存环境相似,因此小球藻、细
长聚球藻用来作为对比藻种。

使用英国Edinburgh
 

Instruments公司生产的

FS920稳态荧光光谱仪采集三种藻的荧光光谱。设

置激发和发射狭缝宽度为0.44
 

mm,激发波长的扫

描范围为400~650
 

nm,步长为5
 

nm,发射波长范

围为630~730
 

nm,步长为5
 

nm。为了避免一级瑞

利散射的干扰,设置发射波长滞后激发波长10
 

nm。
二级瑞利散射一般发生在发射波长是激发波长的两

倍处,本实验通过设置采样范围避开二级瑞利散射

的干扰。对三种海藻每天采集一次荧光光谱,得到

每种藻在整个生长周期不同阶段的90个荧光光谱

数据,以采集到的270个样本数据作为研究对象。
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4 光谱降维结果及对比分析

对采集到的光谱进行本底扣除处理和S-G平

滑去噪处理,预处理后细长聚球藻、小球藻、抑食金

球藻的三维荧光光谱图及等高线图如图2所示,分
析其荧光光谱特性。

图2(a)、图2(b)为细长聚球藻的三维荧光光

谱图和等高线图,激发波长为625
 

nm、发射波长为

650
 

nm处有一个荧光特征峰,恰为藻蓝蛋白对应

的激发、发射波长,可以看出细长聚球藻作为蓝藻

时,细胞内藻蓝蛋白占绝对优势。图2(c)、图2(d)
为小球藻的三维荧光光谱图和等高线图,在激发

波长为440
 

nm和470
 

nm时,
 

685
 

nm发射波长处

有两个荧光特征峰,分别对应叶绿素a和叶绿素

b。图2(e)、图2(f)为抑食金球藻的三维荧光光谱

图和等高线图,荧光峰位于激发波长为470
 

nm、发
射波长为685

 

nm处,叶绿素b含量明显多于其他

色素。

图2 海藻三维荧光光谱图及等高线图。(a)细长聚球藻的三维荧光光谱图;(b)细长聚球藻的等高线图;
(c)小球藻的三维荧光光谱图;(d)小球藻的等高线图;(e)抑食金球藻的三维荧光光谱图;(f)抑食金球藻的等高线图

Fig 
 

23D
 

fluorescence
 

spectra
 

and
 

contour
 

maps
 

of
 

algae 
 

 a 
 

3D
 

fluorescence
 

spectrum
 

of
 

Synechococcus
 

elongatus 
 

 b 
 

contour
 

map
 

of
 

Synechococcus
 

elongatus 
 

 c 
 

3D
 

fluorescence
 

spectrum
 

of
 

Chlorella 
 

 d 
 

contour
 

map
 

of
 

Chlorella 
  

 

 e 
 

3D
 

fluorescence
 

spectrum
 

of
 

Aureococcus
 

anophagefferens 
 

 f 
 

contour
 

map
 

of
 

Aureococcus
 

anophagefferens

  在培养过程中,海藻荧光强度会随着海藻丰度

的增加而增强,光谱形状也会随着内部色素的变化

而发生变化。以小球藻为例,其生长周期不同阶段

的三维荧光光谱图如图3所示。
由图3可知,小球藻在生长过程中的荧光强度

不断 增 强,内 部 色 素 比 例 也 在 发 生 变 化。由

图3(a)~(d)可 知,在 小 球 藻 培 养 前 期 和 中 期,

440
 

nm激发波长处荧光峰强度明显大于470
 

nm
激发波长处的荧光峰强度,叶绿素a的含量大于叶

绿素b的含量。由图3(e)、图3(f)可知,在小球藻

培养后期,
 

440
 

nm 激发波长处荧光峰强度小于

470
 

nm激发波长处荧光峰的强度,叶绿素a的含量

低于叶绿素b的含量。
由图2和图3可以发现,不同海藻的荧光光谱

图有较明显的差异,但其光谱数据庞大,分类识别运

算量较大,且海藻生长周期不同阶段的色素变化也

会对分类识别难度产生影响。为了降低分类识别运

算量,同时使海藻特征更加明显,需对光谱数据进行

降维处理。
预处理后的光谱数据格式为21×51的矩阵,将

每个样本矩阵按列首尾相连,转换为1×1071
 

的数

据形式,270个海藻荧光光谱数据构成270×1071
的矩阵形式。采用LLE算法在此基础上对海藻荧

光光谱数据进行降维,近邻点K 和本征维度d的选

择会对降维效果产生影响,取K 的范围为5~20,
取d的范围为2~10,以SVM 为分类模型,分析

LLE算法取不同近邻点和本征维度时的三种海藻

的分类效果,标记细长聚球藻为第一类,小球藻为第

二类,抑食金球藻为第三类。结合5折交叉验证法,
将270个样本数据平均分成5份,轮流将其中4份

作为训练集,1份作为测试集,分别进行5组实验,
以保证每一个样本都被作为训练数据和测试数据。
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图3 小球藻生长周期不同阶段的三维荧光光谱图。(a)第1天;(b)第3天;(c)第6天;(d)第9天;(e)第12天;(f)第15天

Fig 
 

3 3D
 

fluorescence
 

spectra
 

of
 

Chlorella
 

at
 

different
 

stages
 

of
 

growth
 

cycle 
 

 a 
 

1st
 

day 
 

 b 
 

3rd
 

day 

 c 
 

6th
 

day 
 

 d 
 

9th
 

day 
 

 e 
 

12th
 

day 
 

 f 
 

15th
 

day

图4为LLE-SVM 取不同近邻点K 和本征维度d
时准确率的波动情况。

由图4可知,局部线性嵌入算法取近邻点K=
8、本征 维 数d=5时 降 维 效 果 最 好,准 确 率 为

96.3%,光谱数据经LLE算法降维后的部分样本特

征值PC1~PC5如表1所示。PC1~PC5是通过计

算权重系数矩阵得到的特征值,是原始数据降维后

的表现形式,其正负和数值大小代表了降维过程中

近邻点之间的权重关系。
降维后抑食金球藻、小球藻、细长聚球藻在生长

周期不同阶段的荧光光谱特征可视化结果如图5
所示。

图4 不同K、d下LLE-SVM的准确率变化情况

Fig 
 

4 Change
 

of
 

accuracy
 

of
 

LLE-SVM
 

for
 

different
K

 

and
 

d

表1 采用LLE算法得到的特征值

Table
 

1 Feature
 

values
 

extraced
 

from
 

LLE
 

algorithm

Feature
 

data PC1 PC2 PC3 PC4 PC5
Sample

 

1 -1.00587 -2.54722 1.43672 0.32511 0.04593
Sample

 

2 -0.95251 -2.06625 0.91802 0.05146 -0.03223
Sample

 

3 -1.00584 -2.54735 1.44139 0.37201 0.08087
︙ ︙ ︙ ︙ ︙ ︙

Sample
 

270 2.82157 -0.71266 0.50778 -2.63531 0.37356

  由图5(a)可知,在培养周期不同阶段的抑食金

球藻的PC2、PC3、PC4、PC5的特征值变化明显,其
中PC2、PC3、PC4的特征值随着培养天数的增加呈

下降趋势,PC5的特征值随着培养天数的增加呈上

升趋势。由图5(b)可知,在培养周期不同阶段的小

球藻的PC2、PC3、PC4、PC5的特征值变化明显,其
中PC2、PC5的特征值随着培养天数的增加呈上升

趋势,PC3、PC4的特征值随着培养天数的增加呈下

降趋势。由图5(c)可知,在培养周期不同阶段的细

长聚球藻的PC1、PC3、PC4的特征值变化明显,其
中PC1的特征值随着培养天数的增加呈上升趋势,

PC3的特征值随着培养天数的增加呈下降趋势,但
是在培养早期PC1的特征值变化不明显。PC4的

特征值在培养早期呈下降趋势,但是随着生长过程
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中色素比例的变化,培养后期PC1的特征值变化规

律不明显。由图5可以看出,海藻不同时期的特征

值有明显变化,且不同藻类的特征值变化规律明显

不同,这有利于对海藻进行分类识别。

图5 抑食金球藻、小球藻和细长聚球藻的荧光光谱特征。(a)抑食金球藻;(b)小球藻;(c)细长聚球藻

Fig 
 

5 Fluorescence
 

spectrum
 

characteristics
 

of
 

Aureococcus
 

anophagefferens 
 

Chlorella 
 

and
Synechococcus

 

elongatus 
 

 a 
 

Aureococcus
 

anophagefferens 
 

 b 
 

Chlorella 
 

 c 
 

Synechococcus
 

elongatus

  仅以SVM 作为门类识别模型,分别以原始光

谱数据、文献[5]中采用的LDA降维的光谱数据、
文献[6-7]中采用的PCA降维的光谱数据和LLE
降维后的光谱数据作为输入,对比门类识别的准确

率,结果如表2所示。可以发现,LLE算法降维得

到的光谱数据用于门类识别较其他两种数据更有

效。与此同时,惩罚因子c和核函数参数g 会影响

SVM模型性能,SVM作为门类识别模型,所得到的

识别准确率仍有待提高。下面将引入 Gold-SA对

SVM的参数进行优化,并采用Gold-SA-SVM 分类

模型进行海藻门类识别。
表2 不同降维方法的分类准确率

Table
 

2 Classification
 

accuracy
 

of
 

different
 

dimension
reduction

 

methods %

Dimension
 

reduction
 

method LDA PCA LLE
Accuracy 95.1 95.6 96.3

5 海藻门类识别结果及对比分析

在对海藻门类识别方法的评价中,准确率A 代

表分类正确的样本数占样本总数的比例;精确率P
代表在预测为正类的样本中真正类所占的比例;召
回率R 代表所有正类中被预测为正类的比例;F1
分数F1 为精确率和召回率的调和平均,用于衡量

模型的性能。以上各变量的计算公式可分别表示为

A=
xTP+xTN

xTP+xFP+xTN+xFN  ×100%, (7)

P=
xTP

xTP+xFP
×100%, (8)

R=
xTP

xTP+xFN
×100%, (9)

F1=
2PR
P+R×

100%, (10)

式中:xTP 代表真阳性;xTN 代表真阴性;xFP 代表假

阳性;xFN 代表假阴性。
选用准确率、精确率、召回率和F1分数作为评

价指标,将LLE算法采用K=8、d=5时降维的数

据作为输入,利用Gold-SA-SVM 模型进行分类,并
与文献[6]中的NNLS模型、文献[7]中的Bayesian
模型、文献[13-14]中的 GA-SVM 模型、文献[15-
16]中的PSO-SVM模型进行对比。各模型分类结

果的混淆矩阵如表3所示,评价指标对比如表4
所示。

由表3和表4可以发现,NNLS模型将6个小

球藻识别为细长聚球藻,将11个小球藻识别为抑

食金球藻,将6个抑食金球藻识别为细长聚球藻,
模型准确率仅为91.5%,该模型对细长聚球藻的

识别精确率为88.2%,对小球 藻 的 召 回 率 只 有

81.1%,对抑食金球藻的识别精确率为88.4%。
三 类 藻 的 F1 分 数 分 别 为 93.8%,89.6%,

90.8%,模型分类效果较差。Bayesian判别模型将

1个细长聚球藻识别为小球藻,将1个细长聚球藻

识别为抑食金球藻,将4个小球藻识别为细长聚

球藻,将6个小球藻识别为抑食金球藻,将1个抑

食金 球 藻 识 别 为 细 长 聚 球 藻,模 型 准 确 率 为

95.2%。Bayesian判别模型对小球藻的识别效果

不好,召 回 率 只 有88.9%,其 他 评 价 指 标 都 在

90%以上。GA-SVM、PSO-SVM 分别将7个和5
个样本错误识别,准确率分别为97.4%、98.1%,
二者对三类海藻的识别精确率、召回率和F1分数

都在90%以 上,分 类 效 果 相 对 较 好,说 明 采 用

SVM作为海藻门类识别模型是可行的。本文提出

的Gold-SA-SVM模型对三类藻的识别都正确无

误,准确率达到100%,识别效果最好。
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表3 不同分类模型的混淆矩阵

Table
 

3 Confusion
 

matrices
 

of
 

different
 

classification
 

models

Model Actual
Predict

Synechococcus
elongatus

Chlorella
Aureococcus

anophagefferens
Synechococcus

 

elongatus 90 0 0
NNLS

 

in
 

Ref.
 

[6] Chlorella 6 73 11
Aureococcus

 

anophagefferens 6 0 84
Synechococcus

 

elongatus 88 1 1
Bayesian

 

in
 

Ref.
 

[7]
Chlorella 4 80 6

Aureococcus
 

anophagefferens 1 0 89
Synechococcus

 

elongatus 90 0 0
GA-SVM

 

in
Refs.

 

[13-14]
Chlorella 3 84 3

Aureococcus
 

anophagefferens 1 0 89
Synechococcus

 

elongatus 90 0 0
PSO-SVM

 

in
Refs.

 

[15-16]
Chlorella 1 87 2

Aureococcus
 

anophagefferens 1 1 88
Synechococcus

 

elongatus 90 0 0
Gold-SA-SVM
in

 

this
 

paper
Chlorella 0 90 0

Aureococcus
 

anophagefferens 0 0 90

表4 不同模型的分类结果评价指标对比

Table
 

4 Comparison
 

of
 

evaluation
 

indexes
 

of
 

different
 

classification
 

models %

Model
Synechococcus
elongatus

Chlorella
Aureococcus

anophagefferens
P R F1 P R F1 P R F1

A

NNLS
 

in
 

Ref.
 

[6] 88.2 100.0 93.8 100.0 81.1 89.6 88.4 93.3 90.8 91.5
Bayesian

 

in
 

Ref.
 

[7] 94.6 98.8 92.7 97.8 88.9 98.9 96.2 93.6 95.7 95.2
GA-SVM

 

in
 

Refs.
 

[13-14] 95.7 100.0 97.8 100.0 93.3 96.6 96.7 98.9 97.8 97.4
PSO-SVM

 

in
 

Refs.
 

[15-16] 97.8 100.0 98.9 98.9 96.7 97.8 97.8 87.8 97.8 98.1
Gold-SA-SVM

 

in
 

this
 

paper 100.0 100.0 100.0 100.0 100.0 100.0 100.0 100.0 100.0 100.0

6 结  论

通过采集抑食金球藻、小球藻、细长聚球藻的

三维荧光光谱,结合LLE与 Gold-SA-SVM 模型,
实现了对不同时期三种藻的门类鉴别。LLE算法

降维取得预期效果,将LLE算法降维后的数据作

为支持向量机的输入,近邻点K=8、本征维数d=
5时模型的降维效果最好,准确率为96.3%,优于

LDA算法和PCA算法降维时的准确率。为了进

一步提高分类效果,提出 Gold-SA-SVM 模型,将

NNLS模 型、Bayesian判 别 模 型、GA-SVM 模 型、

PSO-SVM模型与 Gold-SA-SVM 模型进行对比,
对 比 模 型 的 准 确 率 分 别 为 91.5%,95.2%,

97.4%,98.1%,100%,Gold-SA-SVM模型的识别

准确率有明显提高。这表明本文提出的海藻三维

荧光光谱门类识别方法可行,可为褐潮研究提供

有效的参考。
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