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光谱技术与机器学习算法结合快速识别微塑料"为微塑料的现场检测提供了极大的技术支持"是

一个得到极大关注的新领域#近红外光谱检测技术具有检测速度快$灵敏度高$不损坏样品"且可以在不对

样品进行预处理的情况下直接检测等特点"在化学分析$质量检测等领域广泛应用#本文基于近红外光谱检

测技术"研究比较了结合
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T3I--1.

'两种机器

学习分类算法"构建微塑料的高速有效识别分类模型#采用微型近红外光谱仪采集了
E!

种常见的微塑料标

准样品的光谱数据"为了防止过拟合"对每种样品多次采样"共收集了
%E'!

个微塑料样本"每个样本包含

#%E

个数据点#利用
T3I--1.

算法进行特征重要性排序"共提取了对识别准确率影响较大的
'#

个数据点#

分别采用
8\Q

算法和
T3I--1.

算法对数据降维后提取的
'#

个数据点建立微塑料快速识别模型"并运用网

格搜索&
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'对
T3I--1.

算法影响较大的超参数进行选取"确定
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#为了提高模型的稳定性"识别

速率和泛化能力"对模型采用
%!

折交叉验证和混淆矩阵评估!研究结果表明"

T3I--1.

模型对微塑料的识

别准确率为
G($

"而
8\Q

模型对微塑料的识别准确率为
G#$

!

T3I--1.

模型对微塑料识别的正确率优于

8\Q

模型#综上所述"

T3I--1.

模型微塑料识别整体性能优于
8\Q

模型"为实际微塑料快速识别提供技术

支撑#
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塑料制品在日常生活中随处可见"迄今为止全球生产的

F&

亿吨塑料中"有
%!$

以塑料碎片的形式积累在海洋和淡

水系统中"使塑料污染成为快速增长的环境问题(

%

)

#塑料经

过降解"变为微塑料"微塑料可能作为吸附污染物$病毒等

的载体对人类和其他生命形式具有潜在的危害#为了研究微

塑料在环境中的运输过程以及对环境的污染情况"在现场对

微塑料进行识别检测是非常有必要的(

E

)

#

现阶段"微塑料的识别检测方法大部分为目视法"光谱

法和热分析法(

&

)

"然而目视法具有很大的主观性"热分析法

在检测过程容易损坏样品"光谱法包括拉曼光谱法和近红外

吸收光谱法"拉曼光谱不仅需要大量的数据预处理(

R

)

"而且

由于荧光作用的影响"需要对样品进行前处理(

#

)

#近红外光

谱检测技术利用近红外吸收带探测聚合物官能团的拉伸和弯

曲模式"通过微塑料独特的化学成分和成键模式识别微塑

料(

E

)

#机器学习算法在数据处理方面表现出强大的性能"利

用机器学习算法与近红外光谱结合"可以实现现场实时快速

检测"具有快速"高效"无损等特点#

采用近红外光谱检测结合
T3I--1.

机器学习分类算法

可快速识别海水中的微塑料"不仅操作简单"适用范围广"

而且携带方便"可以实现现场实时快速检测(

'

)
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实验部分

CDC
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微塑料样品近红外光谱检测系统

近红外光谱检测系统由照明系统$分光系统以及接收系

统组成"图
%

为微型近红外光谱检测系统结构示意图#首先

利用带光源的积分球测得未放置样品时的光通量"然后放置

样品进行测量!测得的样品光谱数据通过接收光纤经光谱收

集模块和光谱处理模块进行处理"处理后的光谱数据经光电

转换模块进行光电转换后进入数据处理模块进行数据处理#

图
C

!

近红外光谱检测系统
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模型评价方法

4

折交叉验证将原始数据集划分为相等的
4

份&,折-'"

选取其中的一份作为测试集"其他部分作为训练集"重复
4

次"通过训练集来计算模型的准确率"取平均准确率为模型

的最终准确率(

R

)

#其中
%!

折交叉验证不仅能准确描述模型

的泛化能力"而且具有较好的稳定性和识别速率(

(

)

#本工作

采用
%!

折交叉验证#

图
E
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=

折交叉验证结构示意图
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混淆矩阵&

B-5L;1@-5:*.6@d

'又称误差矩阵"一种特定的

矩阵呈现算法性能的可视化效果"每一列代表预测值"每一

行代表实际的类别"混淆矩阵能够全面的反映模型的

性能(

F

)

#
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分类识别算法构建

%"&"%

!

数据降维

原始的近红外光谱在
G!!

!

%(#!5:

范围内具有
#%E

个

数据波段"不同的近红外光谱数据波段对模型识别的准确率

的重要性程度不同"

T3I--1.

算法属于集成算法"在特征考

虑方面相对全面#因此利用
T3I--1.

算法对近红外光谱数据

波段的重要性程度进行评估"筛选出重要性程度高的特征波

段"达到提高模型识别准确率和速度的目的(

G

)

#
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8\Q

#

T3I--1.

模型的构建

支持向量机算法利用超平面分离数据点"通过最大化超

平面到两个子类中两个最近数据点的距离&即边距
-

'

(
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)

"达

到分类的目的#

T3I--1.

是一种基于树的集成算法"内部决策树采用回

归树(

%%

)

"该算法已被证明是一种可靠$高效的机器学习问题

解决器(

%E

)

#

T3I--1.

算法不断通过误差添加回归树进行拟

合"然后把这些回归树进行集成划分进行分类#

!!

图
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为
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算法和
8\Q

算法识别微塑料模型建立

的流程"数据集输入后利用
T3I--1.

算法进行特征提取"然

后进行重组"将预处理后的数据集分为测试集和训练集两部

分"利用
8\Q

算法和
T3I--1.

算法对训练集进行学习建

模(

%&

)

"利用测试集评估模型的整体性能#

图
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和
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算法识别微塑料
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模型参数的选择

T3I--1.

包含较多的超参数"目前对超参数的调整选择

并没有明确的规则(
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)

"本文运用网格搜索&
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对模型影响较大的超参数
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D
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即叶子节点分裂时所需

要的最小的损失减小量进行选取#
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不仅可以遍历每一种参数的可能性"找

到最佳参数"而且可以利用交叉验证有效的避免偶然性(
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)
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结果与讨论
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种常见的微塑料样品采集近红外光谱数据#选取
G!!
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近红外光谱波段"可准确地检测出
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酮羰基吸收振动峰#积分时间
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"对
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种微塑料测取

了
%E'!

个样本数据#每种微塑料样品的部分近红外光谱图

如图
R

所示#
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数据降维

利用
T3I--1.

算法对近红外光谱
#%E

个特征波段的重

要性进行评估"筛选出了重要性程度高的
'#

个特征波段(
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)

"

对数据进行降维"图
#

为
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筛选出的重要性程度位于

前
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的数据点#
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参数对比评价
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搜索选取最佳超参数"其中
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所示"
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模型评估对比

使用已进行降维操作后的测试集样本对已建立的
8\Q

和
T3I--1.

模型进行评估#由图
(

的
8\Q

混淆矩阵可以看

出"

8\Q

模型对
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种微塑料的识别准确率达到
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"有
R

种微塑料的识别准确率达到
G!$

以上"有
R

种微塑料的识别

准确率达到
F!$

以上"

%

种微塑料的识别准确率为
('$

#由

图
(

的
T3I--1.

混淆矩阵可以看出"

T3I--1.

模型对
%#

种

微塑料的识别准确率达到
%!!$

"识别准确率达到
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以上

的有
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种"

E

种微塑料的识别准确率达到
F&$

以上#
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由表
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和图
F

可以看出"在同等条件下"
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模型

的识别准确率为
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"而
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模型的识别准确率为
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