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摘要% 为探寻区域土壤重金属含量最佳反演模型!以龙海市为研究区!对土壤原始光谱数据分别进行 ^`平滑(小

波变换(高斯滤波和多元散射校正 ! 种光谱预处理!运用基于模型集群分析$UE?DLHEHKL5FQEW 5W5LTGQG!M:,%策略开

发的波长选择算法" 竞争适应性重加权采样算法$>EUHDFQFQRD5?5HFQRDSDXDQPOFD? G5UHLQWP!&,8̂ %(变量空间迭代收

缩算法$R5SQ59LDQFDS5FQRDGH5>DGOSQWI5PD5HHSE5>O!hâ̂ ,%(迭代变量子集优化算法$QFDS5FQRDLTR5SQ59LDGK9GDFEHFQUQV

d5FQEW!aĥ;%和区间组合优化算法$QWFDSR5L>EU9QW5FQEW EHFQUQd5FQEW!a&;%剔除干扰与无信息波长变量!采用线性模

型偏最小二乘回归$H5SFQ5LLD5GFGgK5SDGSDPSDGGQEW!:N̂8%(非线性模型支持向量机$GKHHESFRD>FESU5>OQWD!^hM%及

神经网络模型极限学习机$DeFSDUDLD5SWQWPU5>OQWD!ZNM%进行土壤重金属铅$:9%含量回归预测# 结果表明" 经过

多种预处理方法建立的:9含量反演模型中!基于小波变换第七层重构后的光谱数据构建的模型预测精度最优!其

验证集B

4

A($0#=!B(79A*$!4=!BDEA%$@0=!BD5?A4$*=(# 基于 M:,策略开发的 &,8̂ !hâ̂ ,!aĥ;和 a&;

都能显著提升模型解释性与泛化性能!并且提高建模效率# # 种回归模型总体的预测表现排序" ZNMl:N̂8l

^hM# 其中a&;.ZNM预测精度最高!其验证集B

4

A($-=#!B(79A#$@*#!BDEA4$0%4!BD5?A#$*%!# 所建最优

模型可为区域土地质量和生态指标快速准确监测提供新的理论参考#
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("引言

伴随着城市化以及矿产(电镀(冶金等产业的不

断发展!因工业和生活污水灌溉(涉重金属企业-三

废.排放(矿产开发等原因导致的土壤重金属污染

问题已经被广泛关注&%'

# 重金属因其不易被土壤

微生物分解(易于积累的特性!在土壤中不断富集#

当土壤中重金属含量超过界限值时!会影响作物对

氮(磷(钾营养元素的吸收从而抑制作物的生长!甚

至会通过食物链在人体内蓄积!间接危害人体的健

康&4'

# 探寻高效准确地获取大区域土壤重金属含

量信息的方法对进行污染风险评价与土壤修复工作

具有重要意义# 相比于传统实验室理化分析方法!

高光谱技术以其快速(无损(无污染(低成本等优势!

近年来被广泛的应用于森林生态系统结构参数估

算&#'

(食品品质检测&!'

(煤矿分类&*'和土壤理化性

质预测&= .0'等领域中#

然而利用高光谱技术中的可见光*近红外光谱

数据建立目标成分定量分析模型时!由于光谱波段

数众多!常常面临着建模样本量远远小于光谱变量

数而导致模型预测结果不佳的问题# 此外由于近红

外波段受到&.2!&.;和 7.2等官能团的合频

和倍频吸收峰相互重叠的影响!波长变量之间高度

相关!多重共线性显著&-'

# 上述问题连同波段中大

量存在的无信息与干扰变量将会严重影响模型的可

解释性(计算复杂性(稳定性与泛化性能# 因此!通

过波长选择算法从可见光*近红外全谱数据中优选

出最佳波长组合提高预测模型性能显得尤为重要#

基于NQ等&@'提出的模型集群分析$UE?DLHEHKL5FQEW

5W5LTGQG!M:,%策略开发的波长选择算法近年来逐

渐展露头角!开始被应用于各类高光谱反演模型之
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中# 于雷等&%('利用迭代和保留信息变量法$QFDS5V

FQRDLTSDF5QWGQWCESU5FQRDR5SQ59LDG!a8ah%算法对大豆

叶片叶绿素含量进行了预测!结果表明a8ah算法能

有效保留光谱中与叶绿素有关的弱信息变量!提升

模型估测能力+ 刘贵珊等&%%'对比区间变量迭代空

间收缩算法$QWFDSR5LR5SQ59LDQFDS5FQRDGH5>DGOSQWI5PD

5HHSE5>O!ahâ̂ ,%(变量组合集群分析法 $R5SQ59LD

>EU9QW5FQEW HEHKL5FQEW 5W5LTGQG!h&:,%(竞争适应性

重加权采样算法 $>EUHDFQFQRD5?5HFQRDSDXDQPOFD?

G5UHLQWP!&,8̂ %和连续投影算法$GK>>DGGQRDHSEiD>V

FQEW 5LPESQFOU!^:,%! 种算法估算冷鲜滩羊肉嫩度!

得出ahâ̂ ,算法的预测精度与模型鲁棒性要高于

其他算法# 基于 M:,的波长选择算法打破了以往

基于单一模型或目标函数进行变量筛选的思路!通

过大量建立子模型!从模型集总体来分析特定评价

参数!并根据参数值赋予各波长高低不同的采样权

重!从而逐步优化收缩变量空间!达到特征波长筛选

目的# 能够充分挖掘出小样本数据的有用信息!减

小偶然性误差!提升模型稳定性与泛化性能&%4'

#

变量空间迭代收缩算法$R5SQ59LDQFDS5FQRDGH5>D

GOSQWI5PD5HHSE5>O!hâ̂ ,%

&%#'

(迭代变量子集优化

算法 $ QFDS5FQRDLTR5SQ59LDGK9GDFEHFQUQd5FQEW! ahV

^;%

&%!'

(区间组合优化算法$QWFDSR5L>EU9QW5FQEW EHV

FQUQd5FQEW!a&;%

&%*'和 &,8̂ 是 ! 种基于 M:,策略

的代表性波长选择算法# 相比于 &,8̂ !另外 # 种

算法在土壤成分高光谱预测研究中鲜有文献报道#

因此!本研究以国控重金属污染重点防控区龙海市

为研究区!选择重金属 :9 为研究对象!综合对比这

! 种波长优选算法!并联合线性模型偏最小二乘回

归$H5SFQ5LLD5GFGgK5SDGSDPSDGGQEW!:N̂8%(非线性模

型支持向量机$GKHHESFRD>FESU5>OQWD!^hM%和神经

网络模型极限学习机 $DeFSDUDLD5SWQWPU5>OQWD!

ZNM%!研究各波长选择算法耦合各类型回归模型在

土壤重金属反演领域的预测表现!探寻研究区内土

壤重金属:9含量的最佳反演模型!为区域重金属污

染高效监测提供理论和技术支持#

%"研究区及其数据源

%$%"研究区概况

龙海市$Z%%0n4@o)%%-n%!o!74!n%%o)4!n#=o%

地处福建省东南部!位于九龙江出海口处# 中部为

冲积平原!北部(西部(南部三面环山!东南部临海!

总占地面积约 % %4- IU

4

# 该地属于亚热带季风气

候!年均气温为 4%$* +!年均降雨量为 % *=#$4 UU#

主要土壤类型包括红壤(水稻土(滨海砂泥及潮土

等# 龙海市涉重金属企业分布较多!长期以来的污

染排放以及农业不合理的耕作施肥等原因!导致龙

海市土壤中以:9为代表的部分重金属含量超出了

环境背景值&%='

#

%$4"土壤样品采集和理化分析

利用卫星影像图对龙海市进行样本初步布设!

共设代表性样本点数 0@ 个!涉及土地利用类型耕

地(林地(园地等# 根据初始布点坐标实地采样时!

避开田埂(沟渠及马路边缘等特殊区域!利用蛇形采

样法对每个采样点挖取 ( )4( >U表层土壤 * 份!每

份土样挖取时用竹片刮去与金属制铁铲接触面!均

匀混合后用四分法取 *(( P装进密封袋内作为一份

样本# 同时利用手持 :̀̂ 校正样本真实经纬度坐

标!最终采集的样本分布见图 %#

图 F"研究区位置及采样点分布

#$%&F"O46).$4*40./13.A+K )21) )*++$3.2$8A.$4*4034$53)7M5$*% 3$.13

)!!%)
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""采回的样本放置室内风干数日!之后去除植物

残体(小石块等杂质!用木棒研磨至过 %(( 目尼龙

筛# 研磨后的土样按样本号分成 4 份!分别用于光

谱数据及:9含量的测定# 检测 :9 含量时!将土样

经氢氟酸.高氯酸.硝酸反复消煮等处理后由电感

耦合等离子体质谱仪$a&:.M̂ %最终测定#

%$#"光谱数据采集

土壤光谱数据的采集使用美国 ,̂1$,W5LTFQ>5L

^HD>FS5L1DRQ>D%公司生产的 ,̂16QDL?^HD># :SE地

物光谱仪# 光谱波段范围为 #*( )4 *(( WU!其中

#*( )% ((( WU和 % ((( )4 *(( WU之间采样间隔分

别为 %$! WU与 4 WU!经光谱重采样后的间隔为

% WU# 为了减少非环境光源对光谱测试的影响!实

验在一个封闭的暗室内进行# 测定前先将光谱仪开

机预热 %* UQW以上!之后进行暗电流校准以及对参

考板进行优化# 将待测土样放置于 =( UU规格的

玻璃培养皿中!样品浸没深度大于 ($* >U!以免光

源透射对光谱测定精度产生影响# 选用 % ((( 3的

卤素灯作为光源!卤素灯天顶角为 %*n!光谱仪探头

距离样品 %( >U# 探头垂直于土壤表面进行测量!

每个土壤样品共采集 %(条光谱曲线!取平均值作为原

始光谱数据# 由于光谱边缘波段产生了大量不稳定

的噪声!所以最终去除边缘波段后取 !(( )4 !(( WU

范围内共 4 ((% 个波段数据进行研究#

4"研究方法

4$%"建模集样本划分与光谱数据预处理

为防止因异常样本的存在对模型结果预测精度

以及稳定性产生的影响!利用基于蒙特卡洛交叉验

证的预测残差法&%0'识别并剔除了 # 个异常样本#

对剔除后共计 0= 个样本采用光谱理化值共生距离

法划分样本!将土壤样本空间划分为建模集$占比

0*<%与验证集$占比 4*<%!结果见表 %# 该算法

通过样本间欧式距离划分样本!同时考虑了光谱自

变量空间与因变量空间的距离差异性!使得建模集

与验证集样本与总体样本拥有近似的统计分布特

征!有助于提升模型的泛化能力# 上述方法均基于

M,'N,[4(%05软件实现#

表 F"土壤,8含量统计特征

P)8&F"@.).$3.$6)56/)2)6.12$3.$6340,84034$53)7M513

重金属

类型
样本集

最小值Y

$UP)IP

.%

%

最大值Y

$UP)IP

.%

%

均值Y

$UP)IP

.%

%

标准差Y

$UP)IP

.%

%

变异系

数Y<

:9

全样本 %*$-- @*$(% *($@- %*$-# ($#%

建模集 %-$-0 -!$#@ *($-( %*$!= ($#(

验证集 #%$@@ =*$!- !@$*( %($04 ($44

""在进行光谱测量时!实验环境(机器自身误差(

土壤基质与背景干扰等因素引起的随机噪声会将数

据中有用信息遮蔽!从而影响模型回归结果# 故本

文分别利用 ^5RQdIT ÈL5T$ ^ %̀ 平滑(小波变换

$X5RDLDFFS5WGCESU!3'%(高斯滤波$ 5̀KGGQ5W CQLFDS!

6̀%和多元散射校正 $UKLFQHLDG>5FFDS>ESSD>FQEW!

M̂ &%! 种预处理方法对原始光谱数据进行处理!以

此提升数据信噪比# 其中 3'变换利用 M,'V

N,[4(%05软件小波工具箱实现!其余预处理方法采

用'OD\WG>S5U9LDSj软件完成#

4$4"光谱特征波长选择方法

4$4$%"hâ̂ ,

hâ̂ ,首次引入了加权二进制采样方法

$XDQPOFD? 9QW5STU5FSQeG5UHLQWP!3[M̂ %!每轮采样

根据上轮不同变量在表现最佳的模型集里出现的频

率赋予各个变量新的权重!以达到不断优化收缩变

量空间的目的!最终获取最优的变量组合# 主要步

骤如下"

%%利用3[M̂ 对光谱变量空间进行随机采样!

每个变量初始采样权重设为 ($*!随机采样C次!共

生成C个波长变量子集#

4%基于每个波长子集分别建立 :N̂8模型!计

算每个模型的交叉验证均方根误差$B(79"F%# 选

出B(79"F最低的一部分模型作为最优模型集!选

取比例记为
!

# 之后计算每个变量在最优模型集的

出现频率!作为下次采样该变量的权重# 同时记录

最优模型集的B(79"F均值# 第G个变量权重计算

公式为"

H

G

I

'

G

C

9DGF

! $%%

式中" H为权重+ '为变量出现在最优模型集的频

次+ C

9DGF

为最优模型集的数量#

#%重复执行 %%*4%步骤!其中 3[M̂ 采样权

重每轮根据式$%%进行更新!直至新一轮 B(79"F

均值无法进一步改善# 此时根据前一轮采样权重!

将权重为 % 的光谱波段记为信息波段!权重为 ( 的

记为干扰波段!其余波段记为弱信息波段#

!%将信息波段(干扰波段(弱信息波段按权重

值进行降序排序!从大到小逐个加入变量集建立

:N̂8模型计算B(79"F!取B(79"F最小值对应的

模型变量组合做为最终的特征波长集#

4$4$4"aĥ;

aĥ;以不同模型变量的回归系数为研究对象

进行统计分析!以此决定每一轮迭代不同波长变量

的权重!从而逐步优选出最佳波长子集# aĥ;的实

)*!%)
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现步骤为"

%%使用3[M̂ 生成C个波长变量子集!记录该

轮3[M̂ 选中的变量数为 @

%

#

4%基于每个波长子集分别建立 :N̂8模型!建

立回归系数矩阵!!即

!I&A

%

!A

4

!/!A

C

'

'

! $4%

式中A

J

$% BJBC%代表第J个波长子集建立:N̂8模

型每个变量的回归系数绝对值$)A<B"%# 接着将 A

J

中每个变量的 )A<B"进行归一化处理!即

.

+J

I

A

+J

U5e$A

J

%

! $#%

式中" A

+J

为 A

J

中第 +个变量的 )A<B"+ U5e$A

J

%表示

A

J

中所有 )A<B"的最大值+ .

+J

为经处理后的A

+J

!所有

.

+J

组合成归一化回归系数矩阵"# 将新矩阵"的每

一列进行求和得到行向量#为&<

%

!<

4

!/!<

C

'!<

+

表示

为第+个变量在C个子模型中经归一化处理后 )AK

<B"的总和# 将 @

%

个变量按照<

+

值从大到小进行重

要性排序!值越大代表对回归方程贡献越大# 按顺

序逐个将 @

%

个变量加入变量集建立 @

%

个 :N̂8模

型!记录 @

%

个模型 B(79"F最小值 UQWB(79"F!以

及对应模型的变量数 @

4

#

#%在下一次迭代中!变量采样权重被定义为"

H

+

I

<

+

U5e$#%

! +I%!4!/!C ! $!%

式中" U5e$#% 为行向量 #中的最大值+ H

+

为第 +个

变量的采样权重#

!%重复步骤 %%*#%!直至 @

%

A@

4

# 比较每轮迭

代生成的6+,B(79"F!最小值对应的波长组合即为

最终的特征波长集#

4$4$#"a&;

a&;区别于本文其他波长选择算法!以波长区

间代替波长点作为优化对象!利用加权自举采样

$XDQPOFD? 9EEFGFS5H G5UHLQWP!3[̂%逐步收缩优化波

长区间组合!最后结合局部搜索策略进一步优化各

个波长区间边缘波段# a&;的具体步骤为"

%%将光谱变量空间均匀分成 (个等长的波长

子区间#

4%利用3[̂ 从(个波长区间里采样出C个不

同波长区间组合!每个波长区间初始权重设置为 %#

根据权重决定各个波长区间被选中概率!即

;

G

I

H

G

!

,

%

H

G

! $*%

式中"波长数量为 ,+ ;

G

表示第G条波长被选择的概

率+ H

G

表示第G条波长的采样权重#

#%基于 C个波长区间组合分别建立 :N̂8模

型!计算各个模型的B(79"F!取B(79"F最小值的

部分模型集为最优模型集!选取比例记为
!

# 计算

每个波长区间在最优模型集内出现的频率!做为下

次采样的权重!同公式$%%# 同时记录这轮采样最

优模型集的B(79"F均值#

!%重复步骤 4%*#%!直至此轮 B(79"F均值

高于上一轮# 记录上一轮迭代产生的所有模型中

B(79"F最小值的模型对应的波长区间组合#

*%基于上一步产生的最优波长区间组合!采用

局部搜索策略优化每个波长区间边缘波段!将波长

区间边缘相邻的波长点分别纳入或剔除进行建模!

通过B(79"F变化来判断该波长点的选入或排除#

重复进行数次!直至 B(79"F不受波长点的加入或

剔除所影响!此时所选中的波长区间组合即为最优

特征波长集#

4$4$!"&,8̂

不同于上述算法从变量空间进行随机采样生成

模型子集!&,8̂ 利用蒙特卡洛采样法从样本空间

随机选取样本建立 :N̂8模型!之后以变量回归系

数大小作为权重判别指标!结合指数衰减函数$DeV

HEWDWFQ5LLT?D>SD5GQWPCKW>FQEW!Z16%与适应性重加

权采样法$5?5HFQRDSDXDQPOFD? G5UHLQWP!,8̂ %对低

权重样本进行剔除达到变量优选目的# 最后通过迭

代建立大量子模型确定最优特征波长集#

4$#"回归模型

基于特征波长选择算法优选出的波长子集!选

择线性回归模型 :N̂8(非线性模型 ^hM和神经网

络模型ZNM进行土壤重金属:9含量的预测# 其中

:N̂8与 ^hM因其应对小样本多变量数据的出色能

力!而被广泛应用于高光谱数据的研究之中+ ZNM

是一种前向传播神经网络!由输入层(隐含层及输出

层 # 层网络结构组成# 在运行前只需设置隐含层神

经元的个数!并且可随机生成输入层到隐含层的权

重以及隐含层各节点阈值!省去了反复训练调参的

时间!因此具有训练速度快(泛化能力强等优点&%-'

#

模型评价指标选用决定系数$B

4

%(均方根误差

$B(79%(相对分析误差$BDE%(四分位相对预测误

差$BD5?%# 其中BD5?为验证集四分位距$第三四

分位数与第一四分位数的差值%与B(79的比值!由

于土壤重金属含量分布并不对称!不符合正态分布规

律!BD5?被认为比BDE更适合评价土壤重金属反演

模型&%@'

# B

4越接近 %!B(79越小以及BDE和BD5?

越高则模型回归表现越佳# 本研究各波段选择算法

及回归模型均基于M,'N,[4(%05软件实现#

)=!%)
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#"结果与讨论

#$%"光谱数据预处理结果

基于不同光谱预处理方法分别建立 :N̂8模

型!结果如表 4 所示# 3'中不同基函数的选择!会

造成模型结果的差异!通过多次试验比较!最终选用

?9! 作为基小波# 光谱数据经 3'多尺度分解后!

最后通过逆变换得到 - 层特征光谱!各层重构光谱

用3'

%

)3'

-

进行表征# 由表 4 可知!除 M̂ &外!

其他 # 种预处理方法模型精度都得到了不同程度的

提升!这可能是因为本次实验土壤经研磨后颗粒大

小相对均匀!颗粒间散射影响较小造成# 其中基于

3'

0

构建的模型回归效果最优!验证集 B

4相比原始

光谱提升了 !$=@<!BD5?提高了 0$(4<# 3'

0

与

原始光谱如图 4 所示# 相比于原始光谱图像!重构

后的光谱曲线 4 4(( WU附近因水分子吸收形成的

波谷与 *@( WU处小波峰的特征被淡化!% !4( WU和

% @#= WU附近的水分吸收深度也都不同程度的降

低!并且波谷向右发生了些微偏移# 但同时也平

滑了大量的-毛刺.噪声!尤其是 4 4(( )4 !(( WU

之间光谱曲线变得光滑!使得模型总体信噪比提

升!回归精度得到了有效改善!因此后续研究将基

于 3'

0

展开#

表 !"基于,O@(模型的不同预处理方法

P)8&!"=$00121*.M21QM246133$*% 71./4+3

8)31+4*,O@(74+153

预处理

方法

建模集 验证集

B

4

B(79

B

4

B(79 BDE BD5?

7EWD ($=*@ -$*-( ($0(# *$-(0 %$-!= 4$#@4

3'

%

($=*@ -$*-# ($0%! *$=** %$-@= 4$!*=

3'

4

($=*- -$*-@ ($0%! *$=*! %$-@= 4$!*0

3'

#

($=*- -$*@- ($0%! *$=*% %$-@0 4$!*-

3'

!

($=*0 -$=%% ($0%! *$=** %$-@= 4$!*=

3'

*

($=*= -$=4# ($0%0 *$=4* %$@(= 4$!=@

3'

=

($=0( -$!#@ ($0(# *$0*@ %$-=4 4$!%4

3'

0

($==* -$*(4 ($0#= *$!4= %$@0= 4$*=(

3'

-

($==! -$*4! ($=-% =$(%- %$0-% 4$#(-

^` ($==0 -$!*- ($04# *$=(! %$@%# 4$!0@

6̀ ($==( -$*=! ($0%- *$=%* %$@(@ 4$!0!

M̂ & ($=*@ -$*-4 ($0(4 *$-%- %$-!# 4$#-0

$5% 原始光谱 $9% 3'

0

重构光谱

图 !"土壤样本光谱曲线

#$%&!"@M16.2) 4034$53)7M513

#$4"特征波长优选结果

图 # 为基于&,8̂ 的特征波段筛选过程# 其中

图 #$5%为光谱变量数在迭代过程中的变化# 在

Z16函数强制筛选波长的作用下!变量数呈现指数

形式衰减!前期迭代时!下降速度较快!之后趋于平

缓!可大致分为粗选和精选 4 个波段筛选过程# 图

#$9%是每轮迭代 B(79"F的变化!可以看出!在粗

选阶段!虽然剔除了大量变量!B(79"F并没有呈现

出明显下降趋势!总体变化起伏较小!可能此时去

除的绝大部分波段为无信息变量!对模型预测精

度影响较小# 综合图 #$>%所有波长变量的回归系

数路径变化趋势!选择第 #- 次迭代时模型建模变

量为最佳特征波长子集!此时 B(79"F取得最小

值 %%$4!#

$5% 变量数量变化趋势 $9% B(79"F变化趋势 $>% 每个变量回归系数变化

图 9";:(@算法筛选变量

#$%&9"R)2$)851331516.1+8K ;:(@

)0!%)
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""hâ̂ ,每轮 3[M̂ 采样次数 C设为 * (((!最

优模型集比例
!

设为 ($(*# 从图 !$5%看出 hâ̂ ,

迭代过程中B(79"F均值变化曲线相对光滑!下降

速度由快至慢!共进行 4* 轮迭代# aĥ;每轮采样

次数C取 * (((!该算法以 6+,B(79"F在迭代全过

程中的最小值作为收敛条件!如图 !$9%所示!曲线

一开始变化较慢!随后急剧下降!这可能是因为此时

已经剔除了大部分与模型无关的干扰变量!使得模

型精度显著提升# 在下降至第 4= 轮时达到最低值!

UQWB(79"FA-$(4!之后缓慢上升至趋于平稳# 因

此选择第 4= 次迭代中UQWB(79"F所对应模型的变

量集作为最终的波长优选子集#

$5% 迭代过程中B(79"F均值变化 $9% 迭代过程中6+,B(79"F变化

图 <"RS@@:和SR@T算法迭代过程

#$%&<"S.12).$J1M24613340RS@@:)*+SR@T

""基于a&;进行优选波段时!波长子区间等分数

设为 #( 个!3[̂ 每轮采样次数取 % (((!最优模型

集比例
!

设为 ($(*# 图 * 为 a&;筛选变量过程#

其中图 *$5%为每轮采样各区间的权重变化!深蓝到

深红的颜色渐变代表权重值随迭代过程进行的不断

增大# a&;利用的 3[̂ 采样方法相较于 3[M̂ 区

别在于!即使某一波段因为偶然因素在前一轮采样

中权重变为 %!在之后的迭代中仍有可能将其排除

在外# 可以看出第 0 个子区间采样权重初始为 %!

但随着不断的迭代!其重要性逐渐降低!权重值在最

后一次迭代中归零!因此未被选入最优子区间集!说

明a&;在进行波长选择时的容错性较高# 图 *$9%

为每轮迭代B(79"F均值的变化趋势!仅通过 = 轮

迭代便达到收敛条件# 可能是因为 a&;以 #( 个波

长区间为建模对象!相对于全波长!不同变量间的组

合计算量要显著下降#

$5% 迭代过程中各波长区间权重变化 $9% 每轮迭代B(79"F均值变化

图 B"S;T算法迭代过程

#$%&B"S.12).$J1M24613340S;T

""全光谱 4 ((% 个波段经过 &,8̂ !hâ̂ ,!aĥ;

和a&;这 ! 种波段选择算法优选后变量大大减少!!

种算法选出的波段数分别为 %%@!0-!@- 和 40= 个#

图 = 给出了各种波段选择方法优选出的波段分布位

置# 可以看出波段总体分布范围相似!主要集中在

近红外光谱区域 @(! )% ((# WU!% @40 )4 (** WU!

4 4(% )4 #@* WU及可见光光谱区域 =40 )0#! WU

这 ! 个区间之内# 其中 =(( )-(( WU与土壤中有机

质相关+ @(( WU与 % @(( WU附近光谱特性主要受土

壤铁氧化物(黏土矿物和有机质的综合影响+ 4 4*( WU

附近除受水分子吸收影响外还与黏土矿物中的;.

2基团伸缩振动有关# 优选的波段主要分布于这 !

)-!%)
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个区间内可能是因为重金属 :9 离子常常吸附于铁

氧化物(黏土矿物和有机质这 # 种物质上!所以与其

呈现出较强的相关性# 此外!因为光谱采样间隔较

短!相邻波段往往蕴含着相似的信息特征!所以各算

法选出的波段呈现出一定的连续性#

$5% &,8̂ 筛选出的波长 $9% hâ̂ ,筛选出的波长

$>% aĥ;筛选出的波长 $?% a&;筛选出的波长

图 E"不同波长选择算法优选出的波段

#$%&E"@1516.1+-)J151*%./340+$00121*.-)J151*%./31516.$4*71./4+3

#$#"回归模型选择

利用&,8̂ !hâ̂ ,!aĥ;和 a&;优选出的波段

分别建立:N̂8!^hM和ZNM这 # 种回归模型!并将

:N̂8结合全波段建模结果进行对比!以此探寻波段

优选算法的实质表现# 其中ZNM和 ^hM模型参数

设置如下" ^hM核函数选择高斯核+ ZNM最佳隐含

层神经元个数设为 4(!激活函数选择8DN\函数!结

果如表 # 所示#

表 9"9 种回归模型联合各波段选择算法预测结果

P)8&9",21+$6.$4*213A5.340./21121%2133$4*74+1538)31+4*+$00121*.-)J151*%./31516.$4*71./4+3

模型 波长选择方法 变量数量
建模集 验证集

B

4

B(79

B

4

B(79 BDE BD5?

全波段 4 ((% ($0(4 -$!*( ($0#= *$!4= %$@0= 4$*=(

&,8̂ %%@ ($04= =$@*- ($0*@ *$4#* 4$(!- 4$=*#

:N̂8 hâ̂ , 0- ($04( 0$(## ($0-( *$((# 4$%!# 4$000

aĥ; @- ($0%- 0$(*( ($-(4 !$0!- 4$4*- 4$@4=

a&; 40= ($04( 0$(4# ($-%# !$=%( 4$#4* #$(%#

^hM

&,8̂ %%@ ($=!# 0$@#@ ($0#* *$!-* %$@*! 4$*#4

hâ̂ , 0- ($=!* 0$@%* ($0!* *$#-* %$@@% 4$*0@

aĥ; @- ($=#( -$(0* ($0*0 *$4*4 4$(!% 4$=!*

a&; 40= ($=#% -$(=@ ($00( *$%%= 4$(@* 4$0%*

ZNM

&,8̂ %%@ ($-%! =$##- ($-(= !$0(# 4$40@ 4$@*#

hâ̂ , 0- ($-=% !$@!- ($-#0 !$#(! 4$!@% #$440

aĥ; @- ($-@@ !$44@ ($-*- !$(%# 4$=0% #$!=%

a&; 40= ($-00 !$=*# ($-=# #$@*# 4$0%4 #$*%!

""相比于以全波段为自变量进行建模!:N̂8各模

型结果都得到了明显的改善!说明 ! 种波段选择算

法通过优选变量!不但能减少模型的计算复杂度!还

能有效提升模型的预测性能# 对比 # 种回归模型里

! 种波长选择算法的表现!发现 &,8̂ 回归精度普

遍低于hâ̂ ,!aĥ;和a&;这 # 种方法# 可能是因

为&,8̂ 每轮采样后利用 Z16函数对波段进行了

强制性剔除!从而误将部分对模型回归有用的弱信

息波段也排除在外!导致模型拟合效果下降# 相比

于&,8̂ !另外 # 种算法则采用了一种柔性收缩变

量空间的策略&4('

# 每轮采样并不会硬性剔除波长

变量!而是根据不同权重赋值方法!给予各个波长或

)@!%)
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波长区间高低不同的权重值!使得即使在前一轮因

偶然因素表现欠佳的部分信息变量仍然有机会在下

一轮被选中# hâ̂ ,的精度低于 aĥ;和 a&;的原

因可能是其意外选出了 ! 个相关区间外的波长!导

致模型混入无信息或干扰变量# 总体而言!基于

M:,策略的波长选择算法!通过迭代建立大量子模

型!具有较强的稳定性与泛化性能# 但由于模型数

量庞大!hâ̂ ,与 aĥ;以单一波长点为建模变量!

计算量较大# &,8̂ 迭代模型数量较少!且利用

Z16函数每轮强制剔除一定数量变量后!计算复杂

度降低!但泛化表现低于其他算法# ! 种方法中

a&;在 # 种回归模型中的表现最优# 具有优秀泛化

能力的同时!其以波长区间作为建模变量!不但能提

升模型的解释能力和运算效率!因参与变量过多而

容易引发的过拟合概率也大大下降#

ZNM各模型回归总体表现显著优于 ^hM!

&,8̂ .ZNM!hâ̂ ,.ZNM!aĥ;.ZNM和 a&;.

ZNM相较于 &,8̂ .^hM!hâ̂ ,.^hM!aĥ;.

^hM和a&;.̂ hM!验证集 B

4分别提升了 @$==<!

%4$#*<!%#$#!<和 %4$(-<!BD5?提升了 %=$=#<!

4*$%#<!#($-*<和 4@$!#<# 基于特征波长建立的

^hM模型在土壤重金属:9 含量预测研究中相比另

外 4 种模型表现一般!# 种模型按回归总体表现排

序为" ZNMl:N̂8l̂ hM# :N̂8模型的精度高于

^hM可能是因为 ^hM很大程度上依赖核函数与参

数的选择!加上研究所用波长选择算法是基于:N̂8

建立的大量子模型!不能较好地适用于 ^hM# 而神

经网络模型ZNM因其处理非线性数据泛化能力强(

不易陷入局部最优解等优点!能很好地弥补 :N̂8

面对非线性的高光谱数据的不足# 回归模型与波长

选择算法的各种耦合中!a&;.ZNM表现最为优异!

其验证集B

4和BD5?达到了 ($-=# 及 #$*%!# a&;.

ZNM模型验证集样本预测值与实测值如图 0 所示#

图 D"S;TQUOH模型验证集实测值与预测值关系

#$%&D"(15).$4*3/$M81.-11*71)3A21+)*+M21+$6.1+J)5A13

40J)5$+).$4*31.8)31+4*S;TQUOH 74+15

""其相关系数*通过了DA($(% 水平上的显著性

检验!表现出很强的相关性# 说明 a&;.ZNM具有

出色的预测能力!能有效反演土壤重金属 :9 的含

量!为土壤其他重金属成分乃至其他理化属性成分

含量反演提供了一种快速高效的耦合模型参考#

!"结论

以龙海市为研究区!对数据进行前期处理后

引入基于模型集群分析策略的波长选择算法

&,8̂ !hâ̂ ,!aĥ;和 a&;分别对光谱变量进行

优选!并分别建立 :N̂8!^hM及 ZNM这 # 种回归

模型对龙海市土壤重金属 :9 含量进行预测!主要

结论如下"

%%对比小波变换(^`平滑(高斯滤波和多元散射

校正 !种光谱预处理方法!基于小波变换第七层重构

后光谱数据建立的模型表现最佳# 其验证集 B

4

A

($0#=!B(79A*$!4=!BDEA%$@0=!BD5?A4$*=(#

4%&,8̂ !hâ̂ ,!aĥ;和 a&;各自耦合 :N̂8

的回归结果表明!相比于全波段建模!剔除无信息与

干扰变量后!模型的预测精度(可解释性(计算复杂

度等都得到了明显改善!证明基于模型集群分析策

略的波长选择算法能有效应用于土壤重金属 :9 含

量的回归预测之中# 总体表现排序为" a&;laĥ;l

hâ̂ ,l&,8̂ #

#%相较于 ^hM及:N̂8这 4 种回归模型!各波

段选择算法耦合ZNM后!预测精度得到了较高的提

升# 其中a&;.ZNM模型表现最佳!其验证集 B

4

A

($-=#!B(79A#$@*#!BDEA4$0%4!BD5?A#$*%!!

进一步提升了模型的泛化性能#

考虑到不同类型波长选择算法对变量筛选的原

理不同!本文筛选变量时仅用到单一算法!且 a&;

挑选出的特征波长数量是否可以继续精简有待考

证# 为了充分发挥算法之间的互补性!在进一步的

研究中!可以将例如智能优化算法(连续投影算法等

方法与本文方法进行双重耦合甚至三重耦合!以此

探讨最佳的算法组合#
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光谱模型优化&]'$光谱学与光谱分析!4(4(!!($-%"4**- .

4*=#$

NQK `^!bO5WP&!65W 7_!DF5L$2THDSGHD>FS5LUE?DLEHFQUQd5FQEW

CESFDW?DSWDGGEC>OQLLD? F5W .GODDH UKFFEW 95GD? EW ahâ̂ ,&]'$
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