
第４３卷，第１１期 红　外

ｈｔｔｐ：／／ｊｏｕｒｎａｌ．ｓｉｔｐ．ａｃ．ｃｎ／ｈｗ ＩＮＦＲＡＲＥＤ（ＭＯＮＴＨＬＹ）／ＶＯＬ．４３，ＮＯ．１１，ＮＯＶ２０２２

文章编号：１６７２８７８５（２０２２）１１００４１０８

基于犉犜犐犚光谱技术的霉菌
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摘　要：为了找出一种快速、简便、准确的方法来探究霉菌试验后武器装备表

面生长的霉菌种类，按照标准的试验方法进行了霉菌试验，利用傅里叶红外光

谱仪对经过不同菌种腐蚀后的样本进行了测试，获取了光谱数据，并通过对数

据进行初步的主成分分析确定了光谱数据的识别区域。采用最小距离匹配、光

谱角匹配、光谱信息散度、光谱协方差、主成分分析、偏最小二乘判别分析

（ＰａｒｔｉａｌＬｅａｓｔＳｑｕａｒｅｓＤｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔＡｎａｌｙｓｉｓ，ＰＬＳＤＡ）、随机森林等分类算法建

立了识别模型。研究结果表明，随机森林算法能够很好地识别霉菌种类，准确

率预期在９８％以上。基于合适的分类算法，傅里叶红外光谱（ＦｏｕｒｉｅｒＴｒａｎｓｆｏｒｍ

Ｉｎｆｒａｒｅｄ，ＦＴＩＲ）技术能够实现对菌种的有效鉴别。
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０引言

在武器装备的环境适应性考核中，霉菌试

验是ＧＪＢ１５０Ａ２００９中规定的试验项目，也是

武器装备防腐蚀考核的重要环节之一［１］。但是

依据ＧＪＢ１５０Ａ２００９实施霉菌试验时，在试后

评价中通常只能给研制单位提供装备长霉面积

这一信息。然而很多装备研制单位想要获悉对

被试品影响较大的霉菌菌种种类，进而对装备

进行针对性的改良。目前，霉菌菌种的鉴定主

要依托菌种保藏中心，鉴定周期长且过程繁

琐。因此，寻求一种能够快速识别装备生长霉

菌种类的方法，对于加快武器装备试验鉴定进

程十分重要。

ＦＴＩＲ技术是当前常用的物质种类鉴别光

谱技术，因具备扫描速度快、精度高、灵敏度

高以及可便携现场测量等优势而被广泛应用于

民用食品、农业、医药和石油化工领域的成分

分析及物质种类判别［２］。翟明阳等［３］基于关节

软骨切片的显微结构和傅里叶红外光谱，运用

化学计量学算法实现了正常和病变软骨的分类

判别；张东等［４］利用傅里叶红外光谱对黄柏、

生地等各品质中药材进行了检测，并依据红外

光谱的特征峰形实现了不同质量的黄柏、生地

等药材的无损鉴别。在霉菌等微生物鉴别领

域，红外光谱技术的应用尚处于探索研究阶

段。王芳等［５］对地衣芽孢杆菌等进行了红外光

谱测试，通过测试发现不同菌种的光谱吸收峰

有一定的不同。傅里叶红外光谱在微生物种类

识别领域的研究报道还较少，目前依然缺乏行

之有效的菌种快速判别手段。

本文基于ＦＴＩＲ测试技术，依据国军标霉

菌试验标准选定了部分霉菌菌种，将其培养在

不同装备材料上，并进行了傅里叶变换衰减全

反射红外光谱（ＡｔｔｅｎｕａｔｅＴｏｔａｌＲｅｆｌｅｃｔｉｏｎＦｏｕ

ｒｉｅｒＴｒａｎｓｆｏｒｍＩｎｆｒａｒｅｄ，ＡＴＲＦＴＩＲ）测试，找

出了菌种光谱指纹区域，对光谱数据进行了有

效的预处理，建立了光谱特征识别模型，实现

了对霉菌光谱的有效识别。

１材料与方法

１１　试验实施

（１）ＧＪＢ１５０．１０Ａ２００９中给出了常用的１０

种霉菌菌种。参考各型号装备霉菌试验结果，

选择４种对装备材料影响明显的菌种作为培养

菌种。表１列出了试验中选择的菌种种类

信息。
表１试验中选择的菌种种类信息

霉菌名称 菌种编号 主要影响材料

黑曲霉 ＡＳ３．９２８ 织物、乙烯树脂、橡胶

土曲霉 ＡＳ３．９３５ 帆布、纸板、涂层

绳状青霉 ＡＳ３．８７５ 棉、塑料

黄曲霉 ＡＳ３．９５０ 皮革、织物

　　 （２）选择军事装备中常见的易受霉菌腐蚀

的材料（见表２）作为试验用基材
［６］。

表２试验基材种类

项目 内容

皮革
荔枝纹牛皮、超纤ＰＵ革、山羊皮、

油珠皮、油浸皮

涂层 聚氨酯涂层、氨基树脂涂层

橡胶 硅橡胶、异戊橡胶、丁晴橡胶

纤维 环氧树脂玻璃纤维

　　 （３）试验流程如下：①配置孢子悬浮液；

②使用喷枪将孢子悬浮液均匀喷洒在基材上；

③设定试验环境温度为３０℃，环境湿度为

９５％，时间为２８天。

１２　数据采集与处理

测试仪器采用赛默飞ＮｉｃｌｏｅｔｉＳ２０红外光

谱仪，扫描区间为４０００～４００ｃｍ
－１，搭配金刚

石漫反射模块对霉菌试验后的样品进行检测。

对每个样品选择５个长霉点分别进行检测，得

到原始光谱数据集。将基线校正（ａｉｒＰＬＳ）、一

阶微分（Ｄ１）、多项式平滑算法（ＳＧ）和多元散

射校正（ＭＳＣ）算法相互组合，对数据进行预处

理；采用处理后的数据集来验证最小距离匹

配、光谱角匹配、光谱信息散度、光谱协方

差、主成分分析、ＰＬＳＤＡ等分类算法的分类

效果［７］。
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图１部分样品的ＡＴＲＦＴＩＲ光谱图

２结果及分析

２１　光谱识别区域选择

图１为部分样品的光谱图像。为了更加准

确地筛选光谱的识别区域，首先使用一种常用

的无监督学习分析方法———主成分分析法对光

谱数据进行降维。该方法可从数据中选出少量

参数并尽可能地反映数据的完整信息，是一种

常用的降维度数据分析方法［８］。经主成分分

析，前４个主成分的贡献率分别为５５．７％、

２０．８％、７．５％、６．８％。提取部分样品数据前

两个主成分而构成的主成分得分图如图２所

示。可以看出，主成分分析能够很好地区分黄

曲霉、黑曲霉、无霉菌三种情况，但是土曲霉

和绳状青霉在主成分分析中十分相近，难以区

分。因此，依据这两个主成分无法较好地识别

霉菌种类。

提取部分样品数据前三个主成分而构成的

主成分得分图如图３所示。可以看出，各类霉

菌样品聚类明显，区分度较高。前三个主成分

的累计贡献率为８４％，因此它们就反映了光

谱数据的主要信息。

分析前三个主成分（ＰＣ１、ＰＣ２、ＰＣ３）的权

重，结果如图４所示。在１８００～５００ｃｍ
－１波

段，三个主成分有较多特征峰值。其中，ＰＣ１

的特征量较大值位于６５０ｃｍ－１、１０５０ｃｍ－１、

１７３０ｃｍ－１处；ＰＣ２的特征量较大值位于１０９０

ｃｍ－１、１２７０ｃｍ－１、１５５０ｃｍ－１、１７４０ｃｍ－１、

图２部分样品前两个主成分的ＰＣＡ分析

图３部分样品前三个主成分的ＰＣＡ分析

１７２０ｃｍ－１处；ＰＣ３的特征量较大值位于８００

ｃｍ－１、１２７５ｃｍ－１、１６５０ｃｍ－１处。为了在保证

３４
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图４ＰＣ１、ＰＣ２、ＰＣ３权重分析图

数据解释性的同时，尽量减少数据信息量并提

升后续算法的计算效率，选择１７５０ｃｍ－１～６００

ｃｍ－１作为识别区域进行进一步研究。

２２　分类算法初步判别

光谱数据统计分析方法有最小距离匹配、

光谱角匹配、光谱信息散度、光谱协方差、主

成分分析、ＰＬＳＤＡ分类算法等。为选出判别

效果最好的算法，需逐一对算法进行测试和调

试。最小距离匹配、光谱角匹配、光谱信息散

度、光谱协方差算法不需要调参，因此先对这

四种算法的识别能力进行分析。由于样本数据

较多，使用上述算法对所有数据进行检测的时

间成本较高，因此先选用荔枝白皮革腐蚀样品

的光谱数据作为初步筛选数据集。表３列出了

最小距离匹配、光谱角匹配、光谱信息散度、

光谱协方差算法的光谱向量夹角计算结果。其

中的 “无”、“黑”、“黄”、“绳”、“土”分别表

示没有霉菌污染、黑曲霉污染、黄曲霉污染、

绳状霉菌污染、土曲霉污染的各五个样品的光

谱平均值，而 “黑１”则代表黑曲霉污染的荔

枝白皮革的１号光谱样本，以此类推。

为初步筛选算法，选择了２０个样本作为

测试集。其中，１～１０号为不同霉菌污染的样

本，１１～２０号为同种霉菌污染的样本。最小

距离匹配、光谱角匹配、光谱信息散度所得结

果越相似，说明两类光谱信息越相似。因此要

求最小距离匹配、光谱角匹配、光谱信息散度

算法对不同霉菌污染样本的计算结果尽可能

大，而对同种霉菌污染样本的计算结果尽可能

小。分析表３可知，在最小距离匹配算法计算

结果中，当阈值设定为４时，算法准确率最

高。黑１／黑２、黑３／黑２、黄２／黄４、绳２／绳

４、土１／土２这五类样品结果有误，准确率为

７５％。同理可知，当阈值设定为０．０５时，光

谱角匹配算法准确率最高为８５％；当阈值设

定为０．０３１时，光谱信息散度算法准确率最高

为９０％；光谱协方差算法与前几种算法相反，

不同霉菌污染样本的计算结果尽可能小，而同

种霉菌污染样本的计算结果则尽可能大，其准

确率为２５％。综上可知，这四种算法中光谱

信息散度准确率最高。

光谱信息散度算法考察的是两张光谱之间

的相似性。同种霉菌在不同的基底上时，由于

营养物质不尽相同且存在基底物质反射光谱的

干扰，光谱数据中难免混进一些同基底相关的

信息进而影响识别。因此在上述计算中，算法

输出的结果为 “某种霉菌生长于某种基底”，

而并非理想的 “某种霉菌”。在使用该方法进

行判别时，样品的霉菌种类和基底种类都必须

为数据集已包含的类别。

２３　犘犔犛犇犃算法优化验证

建立ＰＬＳＤＡ模型来对光谱数据进行优

化，仅保留识别区域作为训练集并将其导入模

型。通过分析不同主成分个数下的模型参数，

确定模型的最优主成分个数，最后用模型对样

本数据进行预测。

通过Ｙ方向累计解释率（Ｒ２Ｙ（ｃｕｍ））和模

型累计预测率（Ｑ２（ｃｕｍ））来判断模型的拟合效

果。数值越接近１，模型的预测能力越强。分

别对模型建立１～３４个主成分，计算模型累计

解释率和模型累计预测率（结果见图５）。可以

看出，Ｒ２Ｙ（ｃｕｍ）和主成分个数之间接近线性

正相关，Ｑ２（ｃｕｍ）呈现先增大后减小的趋势。

因此，取Ｑ２（ｃｕｍ）为最高点时的个数１９为最

优主成分数。
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表３部分分类计算结果

序号 样本
最小距

离匹配

光谱角

匹配

信息

散度

光谱协

方差
序号 样本

最小距

离匹配

光谱角

匹配

信息

散度

光谱协

方差

１ 黑／无 ２１．６４５ ０．２３８ ０．３１９ ０．９７１ １１ 黑１／黑２ ４１．３４４ ０．０２０ ０．００３ ０．１００

２ 黑／黄 ７．４６９ ０．０７０ ０．２９３ ０．９９７ １２ 黑３／黑２ ３０．４６４ ０．２２０ ０．００３ ０．１００

３ 黑／绳 ７．９５０ ０．０７５ ０．０５４ ０．９９７ １３ 黄１／黄３ ３．４６０ ０．０１４ ０．００１ ０．１００

４ 黑／土 ７３．５８９ ０．０８８ ０．０２８ ０．９９６ １４ 黄２／黄４ ２９．３１８ ０．０８４ ０．０２９ ０．９９６

５ 黄／绳 ４．９８ ０．０５８ ０．１３９ ０．９９８ １５ 绳２／绳４ ９．０８５ ０．０４５ ０．００８ ０．９９９

６ 黄／土 ６６．１ ０．１２６ ０．０５０ ０．９９２ １６ 绳３／绳５ ２．９８２ ０．０４４ ０．０１０ ０．９９９

７ 黄／无 ２１．６９５ ０．２３４ ０．２０８ ０．９７２ １７ 土３／土５ ３．５４３ ０．０４３ ０．００４ ０．９９９

８ 绳／土 ６５．６３９ ０．１２３ ０．７１７ ０．９９２ １８ 土１／土２ １２．３０８ ０．０５５ ０．０１１ ０．９９８

９ 绳／无 １８．１５１ ０．２０１ ０．１４２ ０．９８０ １９ 无１／无５ ２．０３３ ０．０２３ ０．００６ ０．１００

１０ 土／无 ６２．０９５ ０．２１３ ０．２９５ ０．９７７ ２０ 无２／无４ １．１６２ ０．０１６ ０．００３ ０．１００

图５１～３４个主成分下ＰＬＳＤＡ模型的Ｒ２Ｙ（ｃｕｍ）和Ｑ２（ｃｕｍ）值

表４ＰＬＳＤＡ模型的训练及预测结果

方法 Ｒ２Ｙ（ｃｕｍ） Ｑ２（ｃｕｍ） 最优成分数 训练集 验证集

原始数据 ０．６１ ０．４２ １９ ８５．７２％ ７５％

ａｉｒＰＬＳ ０．７１１ ０．４１７ ２２ ９４．３４％ ８３．６６％

ａｉｒＰＬＳ、Ｄ１ ０．６２１ ０．４１３ １５ ８８．６６％ ７８．１７％

ａｉｒＰＬＳ、ＭＳＣ ０．６５１ ０．４０６ １８ ９２．１９％ ２９．１７％

ａｉｒＰＬＳ、ＳＧ ０．７６７ ０．５８３ ２８ ９６．８８％ ９３．７５％

ａｉｒＰＬＳ、ＳＧ、Ｄ１ ０．７２４ ０．４４７ ２３ ９４．２２％ ９１．７％

ａｉｒＰＬＳ、ＳＧ、ＭＳＣ ０．７７２ ０．５９４ ２４ ９８．４４％ ５８．３３％

　　鉴于各种客观因素，数据往往会有噪声和

误差，需要合适的预处理方法进行消除和纠

正。为确定合适的预处理方法，通过将ａｉｒ

ＰＬＳ、Ｄ１、ＳＧ和 ＭＳＣ算法相互组合来对数据

进行预处理。为防止模型过拟合，采用１０折

交叉验证分割数据，建立１０组不同训练集和

验证集，并建立ＰＬＳＤＡ模型；计算不同预处

理方法下模型的Ｒ２Ｙ（ｃｕｍ）和Ｑ２（ｃｕｍ），确定

最优主成分数并计算１０组训练集和验证集的

平均准确率（结果见表４）。

５４
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图６准确率变化曲线：（ａ）树数为１０～４００；（ｂ）最大特征数为１～２０

　　由表４可知，数据集经过ａｉｒＰＬＳ和ＳＧ算

法预处理后，ＰＬＳＤＡ模型的预测准确率最

好，训练集准确率为９６．８８％，验证集准确率

为９３．７５％，无过拟合迹象。

２４　随机森林算法优化验证

随机森林分类算法有两个主要的超参数：

一是预测前构建树的数量，二是拆分节点的最

大特征数。首先确定最优树数，设定树数范围

为１０～４００，步进为１０，其他参数设为默认。

计算１０折交叉验证下验证集的平均准确率，

结果如图６（ａ）所示。在１０～１８０区间内，准确

率呈增长趋势；在１８０～４００区间内，准确率

趋于平稳。设置树数为１８０，最大特征数区间

为１～２０，步进为１，计算１０折交叉验证下验

证集的平均准确率，结果如图６（ｂ）所示。在１

～４区间内，准确率呈上升趋势；在４～６区

间内，准确率趋于平稳，然后逐渐下降。为尽

可能降低模型的复杂程度，选定最大特征数

为４。

为确定合适的预处理方法，通过将ａｉｒ

ＰＬＳ、Ｄ１、ＳＧ和 ＭＳＣ算法相互组合来对数据

进行预处理。提取识别区域数据的前２０个主

成分进行降维处理，采用１０折交叉验证建立

不同的训练集和验证集，计算１０组训练集和

验证集的平均准确率（结果见表５）。

表５随机森林模型的训练及预测结果

方法 训练集／％ 验证集／％

原始数据 ９５．２２ ９５．８３

ａｉｒＰＬＳ ９６．３９ ９３．７５

ａｉｒＰＬＳ、Ｄ１ ９７．３９ ９７．９２

ａｉｒＰＬＳ、ＭＳＣ ９５．３４ ９７．９２

ａｉｒＰＬＳ、ＳＧ ９４．７６ ９５．８３

ａｉｒＰＬＳ、ＳＧ、Ｄ１ ９７．４２ ９５．８３

ａｉｒＰＬＳ、ＳＧ、ＭＳＣ ９８．４７ １００

ａｉｒＰＬＳ、ＳＧ、ＭＳＣ、Ｄ１ ９７．９５ ９７．９２

　　由表５可知，ａｉｒＰＬＳ、ＳＧ、ＭＳＣ等方法

都可在一定程度上提高模型预测准确率。其

中，三种算法联用的预处理方法效果最佳，训

练集准确率为９８．４７％，验证集准确率达到

１００％。

２５　支持向量机算法优化验证

支持向量机模型的主要参数为误差惩罚因

子犆和核函数参数γ。为确定合适的预处理方

法，采用网格搜索法找出模型参数。设定的参

数取值区间如下：犆的取值区间为１０～１０００

（步进为１０），γ的取值区间为０．１～１（步进为

０．１）以及１０、１００、１０００和１００００。基于１０折

交叉验证法，找出不同预处理方法下训练集平

均准确率最大时的参数组合，并计算其对应的

验证集准确率（结果见表６）。
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表６支持向量机模型的训练及预测结果

方法 最优犆值 最优γ值 训练集／％ 验证集／％

原始光谱 １４０ ０．１ ９５．３３ ９２．６２

ａｉｒＰＬＳ ４０ ０．２ ９２．６８ ９５．８３

ａｉｒＰＬＳ、Ｄ１ ２０ １０００ ９７．３７ ９３．７５

ａｉｒＰＬＳ、ＭＳＣ １７０ ０．２ ９４．２１ ９１．６７

ａｉｒＰＬＳ、ＭＳＣ、Ｄ１ ２１０ １００ ９８．４２ ９３．７５

ａｉｒＰＬＳ、ＳＧ １１０ ０．２ ９０．６１ ９３．７５

ａｉｒＰＬＳ、ＳＧ、Ｄ１ ２０ １００００ ９３．７１ ８９．５８２

ａｉｒＰＬＳ、ＳＧ、ＭＳＣ ２８０ ０．３ ９２．６６ ９３．７５

ａｉｒＰＬＳ、ＳＧ、ＭＳＣ、Ｄ１ １２０ １０００ ９３．７１ ９３．７５

　　由表６可知，经过ａｉｒＰＬＳ、ＭＳＣ和Ｄ１处

理后，模型的预测效果最好。此时模型的惩罚

因子犆为２１０，核函数参数γ为１００，训练集

准确率为９８．４２％，验证集准确率为９３．７５％。

３结果与讨论

本文采用傅里叶红外光谱仪对ＧＪＢ１５０Ａ

霉菌试验中的部分霉菌菌种进行了ＡＴＲＦＴＩＲ

测试，依据主成分分析结果确定了菌种光谱指

纹区域为１７５０～６００ｃｍ
－１。另外还采用最小距

离匹配、光谱角匹配、光谱信息散度等传统方

法对数据进行了识别分类。其中，光谱信息散

度的识别率最高。该方法适用于已知基底材料

的情况，准确率接近９０％。

通过选择合适的预处理方法和模型参数，

对ＰＬＳＤＡ、随机森林和支持向量机三种算法

进行了优化，找出了最优预处理方法，确定了

最佳模型参数并进行了训练验证。优化后的随

机森林模型最为理想，即采用ａｉｒＰＬＳ、ＳＧ和

ＭＳＣ算法进行数据预处理，树数为１８０，最大

特征数为４，训练集准确率为９８．４７％，验证

集准确率为１００％。

下一步可以利用傅里叶光谱技术对更多试

验标准中提到的其他霉菌种类进行测试分析，

进一步完善分析模型，帮助从业人员分析不同

菌种对不同装备材料的影响，从而完善霉菌试

验鉴定评价体系。
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