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三维荧光光谱结合稀疏主成分分析和支持向量机的油类识别方法研究
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石油污染的出现$导致生态环境遭到破坏'因此$油类识别方法的研究对于环境的保护具有重要意

义'采用荧光光谱法获得石油光谱数据$并对其进行预处理$再通过降维方法来提取特征信息$最后利用模

式识别算法进行分类$从而可以实现对油类的定性分析$因此研究一种更高效的数据降维方法以及识别分

类算法极其重要'基于三维荧光光谱技术$利用稀疏主成分分析!

4:+;

"对
Y4/#*

光谱仪测得的荧光光谱数

据进行特征提取$再利用支持向量机!

4a>

"算法对提取的特征数据进行分类识别$获得了一种更加高效的

油类识别方法'首先$利用海水和十二烷基硫酸钠!

4b4

"配制成浓度为
*$"-FJ

.

?

_"的胶束溶液$将其作为

溶剂配制柴油(航空煤油(汽油以及润滑油各
#*

种不同浓度的溶液)然后$利用
Y4/#*

光谱仪测得样本溶

液的三维荧光光谱数据$对得到的光谱数据进行预处理)最后$对预处理后的数据分别利用
4:+;

和主成分

分析!

:+;

"进行特征提取$再利用
4a>

和
i

最近邻!

i00

"两种模式识别算法对特征向量进行分类$最终

得到四种模型
:+;2i00

$

4:+;2i00

$

:+;24a>

以及
4:+;24a>

的分类结果'研究结果表明$由四种模

型得到的分类准确率分别为
)(!

$

/*!

$

/*!

和
/(!

$其中$在同种分类算法中$利用
4:+;

进行特征提取

得到的分类准确率均比
:+;

的准确率高
(!

$因此可知$

4:+;

的稀疏性具有突出主要成分的作用$在提取

光谱特征时能够减小非必要成分的影响$并且载荷矩阵的稀疏化可以去除变量之间的冗余信息$优化降维

特征信息$为后续分类提供更有效的数据特征信息)在同种特征提取算法下$利用
4a>

算法进行分类得到

的分类准确率均比
i00

算法得到的准确率高
(!

$表明
4a>

算法在分类中更具有优势'因此$本文利用三

维荧光光谱技术结合
4:+;

和
4a>

算法$实现了对石油的准确识别与分类$为今后对石油污染物的高效检

测提供了新思路'

关键词
!

三维荧光光谱)特征提取)稀疏主成分分析)支持向量机
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随着海上石油运输业的迅速发展$海运船只不断增加$

导致海上溢油事故频繁发生$海洋石油污染也日益严重$溢

油的出现影响着海洋环境$并间接危害着人类的健康%

"

&

'因

此$研究一种更高效的油类识别算法$对海洋环境保护以及

石油的污染防治具有重要的实用价值'

目前$溢油检测方法有色谱法(质谱法(光谱法等%

#

&

$

其中荧光光谱法以其测量灵敏度高(方法简单(环保无污染

等优点$成为石油污染物识别的主要方法%

'

&

'三维荧光光谱

描述的是物质的荧光强度随激发和发射波长变化的关系$其

中包含了丰富的被测物信息$但是在解析光谱时$因物质的

荧光性质相似而出现光谱重叠现象$会给后续的分类识别造

成影响$所以对光谱数据的预处理以及特征参量的提取是尤

为重要的%

%

&

'

特征提取是三维荧光光谱数据分类识别的关键$其主要

由参量化方法以及数据降维方法来实现'参量化方法%

(

&主要

通过提取三维荧光光谱的平均值(原点矩(中心距等特征参

数代表原始光谱数据$并将其作为分类识别的输入数据$该

方法虽明确了光谱的几何特征$但是却忽略了光谱之间的内

在联系$只是特征间的简单组合)数据降维方法主要是将数

据投影到低维可视空间$以便看清数据的分布$其中最具代

表性的是主成分分析!

:+;

"算法%

.

&

$李杰等%

&

&提出了基于



:+;

的时间分辨油类荧光分类算法'但是上述方法中$用

:+;

进行特征提取时每一个主成分只是其原始变量的线性

组合$并且在这些变量中还存在大量的冗余信息%

)

&

$会降低

分类识别的准确率'

因此在
:+;

的基础上提出了稀疏主成分分析!

4:+;

"算

法来优化特征提取算法$得到更有效的特征信息'本文将三

维荧光光谱技术结合
4:+;

特征提取方法与支持向量机

!

4a>

"算法对油类进行识别$结果表明
4:+;

的稀疏特性使

其在特征提取时更加突出主要成分$并且能够更好地去除荧

光光谱间的冗余信息$实现降维的最优化$从而为分类提供

更有效的光谱数据$得到更加准确的分类结果'

"

!

实验部分

S,S

!

仪器与材料

实验中石油的三维荧光光谱数据由
Y4/#*

荧光光谱仪

采集$其中激发波长的范围设置为
#.*

$

(**H-

$步长为
"*

H-

$发射波长的范围设置为
#)*

$

(#*H-

$步长为
(H-

'

配制所需溶液的具体步骤如下*首先取适量海水$使其

与十二烷基硫酸钠!

4b4

"混合配制成浓度为
*$"-FJ

.

?

_"的

4b4

溶剂)然后用精密电子秤分别称取柴油!

b9C=CJF9J

"(航

空煤油!

SCLMDCJ

"(汽油!

A,=FJ9HC

"(润滑油!

?DEB9I,L9H

7

F9J

"

各
*$"

7

)其次$用
4b4

溶剂分别与四种油类配制成浓度为
"

-

7

.

-?

_"纯油储备液并进行避光保存)最后$以
*$"-

7

.

-?

_"作为浓度间隔$量取四种油类储备液并将浓度稀释至

*$"

$

#$*-

7

.

-?

_"

$每种油得到
#*

个样本$共得到
)*

个

样本'

S,A

!

数据预处理

本实验得到
)*

个
%/g#(

的二维数据矩阵$记
$c=

@'

P

即

$c=

)*g%/g#(

$其中
=

@'

P

表示第
@

个样本$发射波长为
'

$激发

波长为
P

时所对应的荧光强度$利用
bCJ,DH,

P

三角形内插值

法消除荧光光谱中的散射$再将荧光光谱曲线进行平滑处

理$得到如图
"

所示的三维荧光光谱图'

图
S

!

去除散射后的荧光光谱图

)*

+

,S

!
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!!

将
$

经过数据重组得到二维数据矩阵
$c=

)*g"##(

$利

用
iCHH,BO24LFHC

算法按
'o"

的比例将
)*

个样本分为
.*

个

训练样本和
#*

个测试样本$即得到的训练样本数据与测试样

本数据分别为
$

"

c=

.*g"##(

和
$

#

c=

#*g"##(

'对得到的训练集

和测试集样本数据同时进行归一化处理$避免了因维度量纲

的差距导致较低的数量级属性变为
*

的问题$同时保留了更

多的原始数据信息$为后续的分类提供了更有效的数据信息'

#

!

检测原理

A,S

!

稀疏主成分分析

稀疏主成分分析!
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$

4:+;

"是利用弹性网产生具有稀疏载荷的修正主成分$其稀

疏主成分由
:+;

算法的线性组合问题转化为回归型优化问

题$其通过对回归稀疏施加
?,==F

约束$得到稀疏载荷%

/2"*

&

'
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算法求解过程*
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个普通主分量的载

荷)
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#
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问题*
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5 的奇异值$然后更新
2

(

Q8

5

)

!

%

"重复步骤!

#

"+!

'

"$直至收敛)

!

(

"标准化*

R

8

P

(

'

P

*

'
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*

$

P

(

"

$

#

$,$

@

'

4:+;

在
:+;

的基础上$添加了惩罚函数$并且以略微

牺牲贡献率为代价获得载荷稀疏化$从而明确了变量之间的

关系$体现出了
4:+;

的优越性$并且
4:+;

的稀疏性可突

出主要成分$同时可以极好地去除变量间的冗余信息$为分

类提供更加有效的数据基础$从而使评价结果更加可靠且确

切'

A,A

!

(P'

支持向量机

支持向量机!

=D

11

FBLGCILFB-,I89HC

$

4a>

"是基于结构

风险最小原理的监督学习算法$其适用于小样本(非线性及

高维的数据模型$在收敛(最优解及泛化能力等方面有着一

定的优势%

""

&

'

4a>

既可以解决线性问题又可以解决非线性问题%

"#

&

'

对于线性问题$根据分类间隔最大化的原则$来定义最大超

平面和支持向量机$将线性问题转化成凸约束条件下的凸规

划问题进行解决'针对非线性问题$基本思想是通过变换输

入变量的运算空间$将非线性内积映射到高维的特征空间$

来使非线性问题转化成容易解决的线性问题$即将求解最优

分类面的问题转化成求解约束优化问题$引入松弛变量
%

和

惩罚因子
7

$转化成线性不可分的
4a>

问题$因其满足
4J,L2

CB

条件$通过拉格朗日对偶将其转化为对偶问题进行求解$

最后通过引入核函数将对偶问题转化约束优化问题$并求其

最优解'

本文所采用的核函数是径向基!

N@Y

"核函数$它对复杂

模型数据有着较好的处理能力'同时又通过网格搜索法选取

核参数
N

和惩罚参数
7

%

"'

&

$即先选定惩罚参数
7

和
N@Y

核参

数
N

的变化范围$在此范围内寻找最佳的参数值$并对其进

行
i

折交叉验证!

i2MFJOIBF==G,J9O,L9FH

"$此方法可遍布网

格内所有的参数$得到全局最优解$即交叉验证意义下最高

的分类准确率'

'

!

结果与讨论

E,S

!

不同类型石油的三维荧光光谱

实验测得
)*

个荧光光谱样本$可得到如表
"

所示的石

油荧光特征参数$四种石油的荧光光谱特征参数之间既存在

相似性又存在差异性$根据四种石油的激发峰值波长范围(

发射峰值波长范围以及荧光强度可知$不同类型的石油光谱

间出现了光谱重叠现象)由荧光峰个数可知$只有柴油光谱

有两个峰'出现异同的原因可能是四种油所含荧光物质的种

类以及各类荧光物质的比例不同%

"%

&

'

表
S

!

四种类型石油的荧光特征参数

-48;/S

!

);@21/60/90/0.41405/1*65*0

B
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#B

/62<

B

/512;/@3
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C,6B,H

7

C

#

H- 3̀

1

C,6B,H

7

C

#

H- 0D-ECB NCJ,L9GC9HLCH=9L

P

FM-,9H

1

C,6

#!

,$D

"

b9C=CJF9J

#/(

$

'.*

'/*

$

%*(

#)*

$

'"*

''*

$

'%*

#

'$'*#

$

%$)&%

#$/*&

$

%$&"'

SCLMDCJ #)*

$

'%* #&*

$

#/* " %$'&&

$

&$*#)

A,=FJ9HC #)*

$

'%* #&*

$

#)* " ($)%%

$

($/(#

?DEB9I,L9H

7

F9J '**

$

'.( #/*

$

'"* " '$/.%

$
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图
A

!

前六个成分的贡献率

)*

+

,A

!

&2951*8@5*29145/2<5./<*1656*\

B

1*90*

B

4;023

B

29/956

E,A

!

特征提取

直接通过四种石油的荧光光谱特征参数很难对其进行鉴

别分析$因此本文分别利用
:+;

和
4:+;

算法对预处理后

的数据进行特征提取$两种算法提取得到的贡献率如图
#

所

.&%'
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示$由
4:+;

算法得到的前六个主成分的累计贡献率为

//$*/!

$贡献率分别为
&)$%#!

$

)$//!

$

)$(%!

$

"$%*!

$

*$/&!

和
*$&&!

)由
:+;

算法得到的前六个主成分的累计

贡献 率 为
//$")!

$贡 献 率 分 别 为
&)$&"!

$

/$*%!

$

)$((!

$

"$'/!

$

*$/&!

和
*$(#!

'由于载荷稀疏是以损失

方差贡献率为代价$故
4:+;

第一主成分的贡献率低于

:+;

$但两者的累计贡献率均超过了
//!

$能够表示样本的

数据信息$为后续分类提供了强有力的数据特征信息'

E,E

!

模型的建立

'$'$"

!

:+;24a>

与
4:+;24a>

模型

对预处理的数据分别利用
:+;

与
4:+;

算法进行提取

特征后$前
.

个主成分的累计贡献率分别达到
//$")!

和

//$*/!

'将得到的降维数据分别输入到
4a>

中进行分类$

采用网格搜寻方法$得到最佳参数
7

与核参数
N

如表
#

所

示$再利用最佳参数对模型进行训练$得到
+a

意义下的分

类准确率$其中
4a>

对训练集分类的准确率为
"**!

$从而

为测试集的预测提供了很好的模型基础'如图
'

为两种算法

得到的参数选择结果图'

表
A

!

(P'

模型的最佳参数及准确率

-48;/A

!

-./8/65

B

4143/5/1649:400@140

#

2<(P' 32:/;

模型参数

惩罚参

数
7

核参数

N

训练集

准确率

#

!

预测集

准确率

#

!

:+;24a> "$&%"" *$**.) "** /*

4:+;24a> *$")/( /$")/. "** /(

图
E

!

(P'

参数选择结果图

)*

+

,E

!

(P'

B

4143/5/16/;/05*291/6@;5

!!

通过
4a>

进行分类预测后$得到的预测结果如图
%

所

示$

:+;24a>

算法得到的预测结果中有
#

个样本被错误分

类'其中$柴油错分为润滑油$汽油错分为润滑油$分类准

确率为
/*!

'而经过
4:+;24a>

算法得到的预测结果中仅

有一个样本被错误分类$即汽油错分为润滑油$减少了柴油

的错分率$使分类准确率从
:+;24a>

算法的
/*!

提高到

图
T

!

(P'

预测得到的分类结果图

)*

+

,T

!

&;466*<*045*291/6@;56

B

1/:*05/:8

#

(P'

/(!

'对比两种算法可知$

4:+;24a>

算法提高了分类准确

率$因为
4:+;

算法是将其稀疏特性与主成分结合$将主成

分的系数即构成主成分时每个变量前面的系数变得稀疏$可

以在特征提取时将其非必要成分的系数进行稀疏$从而更加

突出主成分的作用$同时这样也可以减少数据间的冗余$从

而使
4a>

在分类时更加准确$因此
4:+;

提取到的特征信

息比
:+;

得到的更具有代表性'

'$'$#

!

:+;2i00

与
4:+;2i00

模型

将数据利用
i00

算法进行分类$得到的预测结果如图

(

所示$对于
:+;2i00

而言$

#*

个样本中错分了三个样

本$柴油错分为航空煤油$汽油错分为润滑油$润滑油错分

为航空煤油$

:+;2i00

算法得到的分类准确率为
)(!

'而

对于
4:+;2i00

而言$有两个样本被错误分类$其中$汽油

错分为润滑油$润滑油错分为航空煤油$由分类结果可知$

4:+;2i00

算法分类准确率高于
:+;2i00

$主要是因为

4:+;

特征提取方法优于
:+;

$同样体现出了
4:+;

在降维

中的优势$可为分类提供更可靠的特征信息'

表
'

为四种分类模型预测结果'对比可知$在同类型的

分类算法中$利用
4:+;

进行特征提取得到的分类准确率高

于
:+;

)在相同的特征提取算法中$

4a>

算法的分类结果

优于
i00

'结果表明*

4:+;24a>

分类算法是更加高效的

油类识别算法'

&&%'
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图
U
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预测得到的分类结果图
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表
E

!

不同算法得到的分类结果"准确率!
a

#

-48;/E

!

&;466*<*045*291/6@;562854*9/:8

#

:*<</1/95

4;

+

21*5.36

!

400@140

#

145/

#

a

"

+J,==9M9I,L9FH

YC,LDBCC̀LB,IL9FH

:+; 4:+;

i00 )(! /*!

4a> /*! /(!

%

!

结
!

论

!!

采集了四种类型石油的荧光光谱$首先利用
4:+;

特征

提取方法进行光谱特征提取$然后利用
4a>

算法进行分类'

研究结果表明$

4:+;

算法可以更好地去除油类光谱数据变

量间的冗余信息$实现对数据的降维$为分类提供更加可靠

且有效的数据$对比参量化法和
:+;

等降维方法$

4:+;

得

到的提取信息更具代表性$再结合高效的
4a>

分类算法$

从而使预测结果变的更加准确$因此本文得出了一种高效且

准确检测石油的算法即
4:+;24a>

算法$为后续石油污染

的检测研究提供了一个新思路'
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