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岩石含水量是影响岩石物理"化学和力学特性的一个重要指标#在岩土工程"隧道工程等领域!岩

石含水量的大小是诱发灾变和病害的关键原因#与传统方法相比!利用近红外光谱%

(NO.

&特征检测岩石含

水量!具有无损"定量的明显优势!其难点和关键是近红外光谱的特征选择#针对该问题!进行了室内实验!

研究不同含水量下的岩石近红外光谱的特征选择#特征选择方法中的
G9&1/2

法!利用样本数据内在的特点!

评价特征的重要程度!增强了特征与类的相关性!同时削减了特征之间的相关性!具有复杂度低"直观"效

率高"普适性强的优点!符合该研究的数据特点#因此!选用
G9&1/2

型的依赖性度量法进行特征选择#室内

实验中!首先制备
##

种不同含水量的砂岩试样!并分别采集了前后左右
B

个测试点处的共计
BB

条近红外光

谱曲线$然后!利用一阶导数法对光谱进行预处理!基于此!选择
#B--

和
#"!-6;

谱段进行光谱特征分

析!并分别提取
*

个谱段处的峰面积"峰高"半高宽"左肩宽度"右肩宽度"左右肩宽比共计
>

个初始特征

变量$考虑到
>

个初始特征变量的量纲不同!且变量之间的变化幅度不同!对原始数据进行正规化变换!消

除量纲和变化幅度不同带来的影响$接着!根据自变量的筛选原则!去掉自变量之间具有强线性相关的冗余

变量$然后!利用依赖性度量法中的统计相关系数作为相关程度的度量标准!分析了初始特征变量之间以及

初始特征变量与含水量之间的相关程度!并得到了
*

个强相关谱段处的最优特征变量$最后!在强相关谱段

处分别构建了多元回归模型!并对模型进行了检验分析#研究结果表明'%

#

&波长
#B--

和
#"!-6;

附近的

近红外光谱吸收峰特征与岩石含水量有明显相关性$%

*

&波长
#B--6;

处的峰高"右肩宽度"左肩宽度与含

水量线性相关性明显$波长
#"!-6;

处的峰高"右肩宽度与含水量线性相关性明显$%

!

&多元线性回归模型

能够较精确表达含水量与近红外光谱之间的相关性!利用该模型可实现基于近红外光谱特征的含水岩石含

水量预测!为利用近红外光谱实现动态监测与评估岩石含水量提供基础建模数据#
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岩石含水量是影响岩石物理"化学和力学特性的一个重

要指标#在岩土工程"隧道工程等领域!岩石含水量的大小

是诱发灾变和病害的关键原因#与传统方法相比!利用近红

外光谱%

(NO.

&特征检测岩石含水量!具有无损"定量的明显

优势!近年来该方法逐渐引起人们的关注#

光谱特征选择是建立岩石含水量与近红外光谱特征之间

的定量关系的难点和关键#如何从高维数据中剔除冗余或无

关的特征变量是目前面临的难题#一个合适的特征选择方

法!不仅可以有效简化推理规则!还可在不降低模型准确性

和稳定性的前提下提高运行效率#目前国内外诸多学者已开

展了大量的研究工作(

#+A

)

!根据评估方法可将特征选择大致

分为过滤型%

G9&1/2

&"封装型%

c25

))

/2

&和嵌入型%

a;</77/7

&

三类方法!其中
G9&1/2

利用样本数据内在的特点!评价特征

的重要程度!增强了特征与类的相关性!同时削减了特征之

间的相关性!具有复杂度低"直观"效率高"普适性强的优

点!符合本研究的数据特点!故采用此方法#

G9&1/2

法的度量标准有四类!分别是距离度量"信息度



量"依赖性度量和一致性度量!其中距离度量常用欧氏距

离"平方距离等参数度量$信息度量常用信息增益"互信息

等参数度量$依赖性度量常用
T/523%6

相关系数"

G93Q/2

分

数"平方关联系数等参数度量$一致性度量采用不一致率进

行度量#这四类度量标准适用范围不同!也有局限性'距离

度量函数要求满足单调性!信息度量%如
bNG

法&未考虑到所

选特征间的相关性!会带来较大冗余!一致性度量对噪声数

据比较敏感!不适用于近红外光谱#

综上所述!根据数据特点#选用
G9&1/2

型的依赖性度量

法进行特征选择!分析岩石在不同含水量下的近红外光谱的

特征变量之间以及特征变量与含水量之间的相关关系!选择

最优特征变量!为利用近红外光谱分析技术实现动态监测与

评估岩石含水量提供基础建模数据#

#

!

实验部分

'*'

!

系统介绍

利用深部软岩气态水吸附智能测试系统(图
#

%

5

&)"电子

恒温水箱(图
#

%

<

&)和真空干燥箱(图
#

%

0

&)制备不同含水量

的砂岩!数据采集系统为瑞士万通的
gI..;521T2%</

近红

外光谱分析仪!如图
*

所示!其技术性能参数如表
#

#

图
'

!

制备不同含水量岩石的试验系统

%

5

&'深部软岩气态水吸附智能测试系统$%

<

&'电子恒温水箱$%

0

&'真空干燥箱
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图
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!

近红外光谱测试系统

!(

)
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!

方法

砂岩样品%图
!

&取自陕西省榆林市神木县中部孙家岔乡

的柠条塔井煤矿!其基本的物理力学参数如表
*

#分别制备

含水量为
-j

!

#-j

!

*-j

!4!

"-j

!

#--j

共
##

个不同含

水量的砂岩试样!其制备步骤为'

.

将砂岩试样放在真空干

燥箱(图
#

%

0

&)干燥
#*Q

后!测量含水量为
-j

的近红外光谱

表
'

!

技术性能参数

",610'

!

"09F-(9,1

8

0+/2+4,-90

8

,+,4050+.

探头类型 反射探头

采样方式 漫反射
+

固体

光谱范围
B--

#

*,--6;

测样点个数
B

测样角度
"-k

测样方式 直接与样品接触

曲线$

/

将砂岩试样放入电子恒温水箱(图
#

%

<

&)煮沸
DQ

!

使其达到饱和状态$

0

取出砂岩试样在室温下晾干!待表面

自由水消失后!测量近红外光谱!得到含水量
#--j

的近红

外光谱曲线$

1

将饱和砂岩试样放到深部软岩气态水吸附智

能测试系统(图
#

%

5

&)中!进行蒸发实验!观察含水量曲线!

分别在理论计算含水量达到
!>

!

!*

!4!

B

P

时!中止含水量

制备实验!分别测量含水量为
"-j

!

D-j

!4!

#-j

的近红

外光谱曲线#

实验过程中将光纤探头分别垂直接触试样的前后左右共

B

个测试点进行测量!整个实验共采集
##

个不同含水量的共

BB

条近红外光谱曲线#

'*?

!

分析软件参数设置

数据分析所用到的软件有
U29

P

96D'-

和
]51&5<A'-

!其中

利用
U29

P

96

分别提取光谱吸收峰的
>

个初始特征变量值$利

用
]51&5<

计算吸收峰回归模型的各个参数和检验临界值!

设置在显著性水平为
-'-,

的水平下有意义!即认为该回归

方程具有
-'",

的置信度#

>"!!
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图
?

!

砂岩测试点位置

%

5

&'测点
#

$%

<

&'测点
*

$%

0

&'测点
!

$%

7

&'测点
B

!(

)

*?

!

"0.5

8

2(-5129,5(2-.2/.,-=.52-0

%

5

&'

T%961#

$%

<

&'

T%961*

$%

0

&'

T%961!

$%

7

&'

T%961B

表
;

!

基本物理力学参数

",610;

!

_,.(9

8

F

:

.(9,1,-=409F,-(9,1

8

,+,4050+.

岩性 高度*
;;

直径*
;;

干燥后质量*
P

吸水饱和后质量*
P

岩样描述

砂岩
#-#'*B B"',D B!#'"B BA#'"B

灰褐色!表面较粗糙!手摸有砂感!结构致密

*

!

近红外光谱特征选择

;*'

!

近红外光谱预处理

首先利用
gI..;521T2%</

近红外光谱分析仪配套软件

将每个含水量的
B

条近红外光谱取平均值!然后再利用一阶

图
C

!

近红外光谱

%

5

&'原始光谱$%

<

&'一阶导数预处理后光谱

!(

)

*C

!

Z0,+Q(-/+,+0=.

8

095+<4

%

5

&'

U29

P

965&3

)

/0125

$%

<

&'

G9231+%27/27/29:519:/3

)

/0125

导数法对该光谱进行预处理!消除背景的常数平移对近红外

光谱的影响!使数据具有更好的连续性!处理前后光谱如

图
B

#

;*;

!

谱段选择和特征提取

分析预处理后的近红外光谱(图
B

%

<

&)可知!在
B--

#

*,--6;

波长范围内有
!

个明显的吸收峰!分别位于波长

#B--

!

#"!-

和
*!--6;

附近!三处波长光谱的反射率随岩

石含水量变化而变化!依次将其记作峰
5

#

"峰
5

*

"峰
5

!

#随

着含水量的不断增大!

5

#

和
5

*

两个吸收峰的波峰越来越

高!峰顶中心位置逐渐右移!最终
5

#

峰中心点位置停留在

#B--6;

左右!

5

*

峰中心点位置停留在
#"!-6;

左右!而

5

!

吸收峰的波峰随着含水量增加逐渐减小!信号特征逐渐

减弱!且受
*B--6;

之后的噪音波段干扰强烈!故峰
5

!

不

适合作为含水量信息的特征谱段#因此!选择峰
5

#

"峰
5

*

所在的
#B--

和
#"!-6;

谱段进行含水岩石光谱特征分析!

其具体提取的特征变量如图
,

所示!分别为峰面积%

52/5

&"

峰高%

Q/9

P

Q1

&"半高宽%

Gc@]

&"左肩宽度%

&/L1Q5&LJ971Q

!

图
D

!

吸收峰的初始特征变量示意图

!(

)

*D

!

79F04,5(9=(,

)

+,42/5F0(-(5(,19F,+,950+(.5(9

A,+(,610.2/5F0,6.2+

8

5(2-

8

0,N

A"!!
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S@c

&"右肩宽度%

29

P

Q1Q5&LJ971Q

!

O@c

&"左右肩宽比

%

S@c

*

O@c

&共计
>

个初始特征变量!记作
C[

,

#

#

!

#

*

!

#

!

!

#

B

!

#

,

!

#

>

-#

!!

利用
%29

P

96D'-

分别计算峰
5

#

"峰
5

*

的
>

个初始特征变

量值!如表
*

和表
!

所示#

表
?

!

峰
+

'

处的初始特征变量值

",610?

!

#-(5(,19F,+,950+(.5(9A,+(,610A,1<0.,55F0

8

0,N+

'

因变量
L

%含水量*
j

&

自变量
C

%初始特征变量&

#

#

'峰面积*
6; #

*

'峰高
#

!

'半高宽*
6; #

B

'左肩宽度*
6; #

,

'右肩宽度*
6; #

>

'左右肩宽比

- -'!BB" -'-#"! #>'D,>D "'*B-! A'>#>> #'*#!*

#- -'!B,! -'-#DD #A'#*-> "'-D"A D'-!-D #'#!#"

*- -'!!,> -'-#DA #>'"AA# "'#!D> A'D!DB #'#>,"

!- -'B#AD -'-*!B #>'"!", "'*-D, A'A!#- #'#"##

B- -'B"!# -'-*,* #D'--*> "'>AB# D'!*D, #'#>#>

,- -',*>, -'-*>- #D'B,#B "'>"D# D'A,!B #'#-A"

>- -'>#A" -'-!DA #"'!DAD "'AB*B "'>B,, #'-#--

A- -'AB"D -'-!,# #"'*!BB "'D-"D "'B*B, #'-B-"

D- -'DA*! -'-!"A #"'A"*D #-'B#," "'!A>D #'##-D

"- -'"D,- -'-B!> *-'*D,- #-'!AA" "'"-A# #'-BA,

#-- #'#B>A -'-B"> *-'A-!B #-'!,A! #-'!B># #'--##

均值
-'>*#! -'-*"D #D',**" "'A-BD D'D#D# #'#-AB

最大值
#'#B>A -'-B"> *-'A-!B #-'B#," #-'!B># #'*#!*

最小值
-'!!,> -'-#DA #>'D,>D "'-D"A A'>#>> #'--##

表
C

!

峰
+

;

处的初始特征变量值

",610C

!

#-(5(,19F,+,950+(.5(9A,+(,610A,1<0.,55F0

8

0,N+

;

因变量
L

%含水量*
j

&

自变量
C

%初始特征变量&

#

#

'峰面积*
6; #

*

'峰高
#

!

'半高宽*
6; #

B

'左肩宽度*
6; #

,

'右肩宽度*
6; #

>

'左右肩宽比

- -'*-B* -'--," !,',#"D *!'#*D" #*'!"-" #'D>>>

#- -'!--A -'--", !#'B*#- #"'-*># #*'!"B" #',!,-

*- -'!!!, -'-#-D *"',,>" #A'#""" #*'!,A- #'!"#"

!- -'B,># -'-#!A !-'A-DD #A',-A" #!'*--" #'!*>!

B- #'B**# -'-!,, !>'-#>! #D'A-D> #A'!-AA #'-D-"

,- #'>"D, -'-B*- !>'!B#* #D'DDD" #A'B,*! #'-D*!

>- *'-BBA -'-,-* !>',>"D #D'"BB> #A'>*,* #'-AB"

A- *',A!A -'->!# !>',""# #D'",D# #A'>B-" #'-ABA

D- *'D"A> -'-A-D !>'A#BD #"'*,"- #A'B,,A #'#-!!

"- !'B#D# -'-D*A !A'#B-B #"'BD#- #A'>,"! #'#-!*

#-- B'--#- -'-">" !A'--*! #"'!>D* #A'>!B* #'-"D!

均值
#'A,"# -'-B!A !B'DA#D #"'#!!D #,'A!D# #'*BD"

最大值
B'--#- -'-">" !A'#B-B *!'#*D" #A'>,"! #'D>>>

最小值
-'*-B* -'--," *"',,>" #A'#""" #*'!,A- #'-ABA

;*?

!

特征变量归一化

分析表
!

和表
B

可知!

>

个初始特征变量的量纲不同!

且变量之间的变化幅度不同!可能导致在分析计算过程中!

一些数量级较小的变量作用无法体现!因此对原始数据进行

正规化变换!即将所有特征变量转换成
-W#

内的数值!消除

量纲和变化幅度不同带来的影响#

归一化方法是将原始数据矩阵的各元素减去该元素所在

列的最小值后再除以该列元素的极差!公式如下

#1

0

M

!

#

0

M

$

;96

%

#

M

&

;5M

%

#

M

&

$

;96

%

#

M

&

%

#

&

!!

归一化结果如表
,

和表
>

所示#

;*C

!

特征变量的相关性分析

*'B'#

!

筛选原则

对特征变量进行筛选和简化!即去掉自变量
C

之间具有

强线性相关的冗余变量!以及自变量中与因变量相关性较小

的变量#

自变量的筛选原则(

D

)

'%

#

&变量的零值测试!即变量不

应过于接近零值!否则将使变量的作用偏小$%

*

&变量的方

差测试!标准方差越大的变量!其作用也越大!反之则越小!

因此应删除标准方差接近零的变量$%

!

&自变量的相关性测

试!即根据自变量间的相关系数可以判断自变量间的相关程

度!取门槛值
-'",

作为特征变量取舍的界限!当两自变量相

D"!!
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表
D

!

峰
+

'

处归一化后的初始特征变量值

",610D

!

#-(<(,19F,+,950+(.5(9A,+(,610A,1<0.,/50+-2+4,1(B,5(2-,55F0

8

0,N+

'

因变量
L

%含水量*
j

&

自变量
C

%初始特征变量&

#

#

'峰面积
#

*

'峰高
#

!

'半高宽
#

B

'左肩宽度
#

,

'右肩宽度
#

>

'左右肩宽比

- -'-##, -'-*-- -'---- -'##!, -'---- #'----

#- -'-##" -'--B* -'->D> -'---- -'#,#D -'>#>>

*- -'---- -'---- -'-!#! -'-!>" -'-D#! -'AAA-

!- -'#-#! -'#,*# -'-*#, -'-D"> -'-B#" -'D">-

B- -'#"B# -'*##* -'*"A" -'BB-> -'*>-D -'A,>>

,- -'*!,B -'*!,B -'B#B> -'B,DA -'B#>, -',-!A

>- -'!BD- -'!*!, -'>,D- -'B"*# -'AB!! -'-B*!

A- -',#-A -',!#, -'>#D# -',B!- -'>>*B -'#DA>

D- -'>>#> -'>ADB -'A>!! #'---- -'>BB" -',#AB

"- -'D--> -'D-,! -'D"#* -'"A#! -'D!"* -'*#D"

#-- #'---- #'---- #'---- -'",,D #'---- -'----

均值
-'!,*! -'!>-# -'B!!# -'B>!D -'BB-* -',-#,

标准方差
-'!B>! -'!B,B -'!A!, -'!D#B -'!,B- -'!B>!

最大值
#'---- #'---- #'---- #'---- #'---- #'----

最小值
-'---- -'---- -'---- -'---- -'---- -'----

表
M

!

峰
+

;

处归一化后的初始特征变量值

",610M

!

#-(5(,19F,+,950+(.5(9A,+(,610A,1<0.,/50+-2+4,1(B,5(2-,55F0

8

0,N+

;

因变量
L

%含水量*
j

&

自变量
C

%初始特征变量&

#

#

'峰面积
#

*

'峰高
#

!

'半高宽
#

B

'左肩宽度
#

,

'右肩宽度
#

>

'左右肩宽比

- -'---- -'---- -'AD>! #'---- -'-->B #'----

#- -'-*,B -'-!", -'*B,D -'!-D- -'--A# -',D#!

*- -'-!B# -'-,!A -'---- -'---- -'---- -'B-->

!- -'->>B -'-D># -'#,#" -'-,*- -'#,"* -'!#AA

B- -'!*-D -'!*B" -'D,#D -'*,B, -'"!!A -'--A"

,- -'!"!> -'!"A! -'D"B> -'*DB" -'">-" -'--"A

>- -'BDBD -'BD>" -'"*BD -'*"B! -'""!> -'---!

A- -'>*B# -'>*DB -'"*D> -'*">, -'"">, -'----

D- -'A-"B -'A#!, -'"B!" -'!BA! -'">#> -'-!>*

"- -'DB>, -'DB!A #'---- -'!DBA #'---- -'-!>-

#-- #'---- #'---- -'"D#D -'!>,A -'"",! -'-*""

均值
-'B-", -'B#,D -'A--" -'!*>* -'>!AA -'*#""

标准方差
-'!,,B -'!,-* -'!A!A -'*,,- -'BA!> -'!*A*

最大值
#'---- #'---- #'---- #'---- #'---- #'----

最小值
-'---- -'---- -'---- -'---- -'---- -'----

关系数大于此值时!应剔除其一$%

B

&自变量与因变量的相

关性测试!即根据自变量与因变量间的相关系数可以判断相

关程度!本文取门槛值
-'D,

作为特征变量取舍的界限!当自

变量与因变量相关系数小于此值时!应剔除此特征变量#

*'B'*

!

特征选择与分析

%

#

&自变量零值和标准方差分析

由表
,

和表
>

可知!特征变量经归一化处理后没有出现

零值$分析特征变量的标准方差!可知峰
5

#

各特征变量的

标准方差比较接近!故全部保留!则峰
5

#

处筛选后的特征

变量为
C[

,

#

#

!

#

*

!

#

!

!

#

B

!

#

,

!

#

>

-$峰
5

*

中左肩宽度
#

B

的标准方差明显小于其他特征变量!根据筛选原则!剔除左

肩宽度
#

B

!峰
5

*

处筛选后的特征变量为
C[

,

#

#

!

#

*

!

#

!

!

#

,

!

#

>

-#

%

*

&自变量间的相关性分析

将初筛后的特征变量输入
;51&5<

组成矩阵
C

!然后输入

命令
5[0%220%/L

%

C

&!计算矩阵
C

的相关系数矩阵
5

!计算

结果如表
A

和表
D

所示#

!!

根据筛选原则!分析表
A

和表
D

可知!峰
5

#

自变量间的

相关系数大于门槛值
-'",

的有
&

#

%

#

#

!

#

*

&!

&

#

%

#

#

!

#

!

&!

&

#

%

#

!

!

#

B

&!

&

#

%

#

!

!

#

,

&!综合考虑其重要性!剔除峰面积
#

#

"

半高宽
#

!

和左右肩宽比
#

>

!则筛选后的特征变量为
C[

,

#

*

!

#

B

!

#

,

-$同理!峰
5

*

自变量间的相关系数大于门槛值

-'",

的只有
&

*

%

#

#

!

#

*

&!综合考虑其重要性!剔除峰面积
#

#

和左右肩宽比
#

>

!则筛选后的特征变量为
C[

,

#

*

!

#

!

!

#

,

-#

%

!

&自变量与因变量间的相关性分析

将上述筛选后的特征变量及因变量%含水量&输入
;51+

""!!

第
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&5<

!计算各自变量与因变量相关系数!计算结果如表
"

和表

#-

所示#

表
T

!

峰
+

'

特征变量间的相关系数

",610T

!

E2++01,5(2-920//(9(0-5.605300-9F,+,950+(.5(9

A,+(,610.,55F0

8

0,N+

'

&

#

%

#

0

!

(

M

&

#

#

#

*

#

!

#

B

#

,

#

>

#

#

# -'""D -'"># -'"BA -'"!B W-'ADB

#

*

-'""D # -'",- -'"BB -'"#D W-'A>-

#

!

-'"># -'",- # -'",B -'"DD W-'DAD

#

B

-'"BA -'"BB -'",B # -'D", W-'>",

#

,

-'"!B -'"#D -'"DD -'D", # W-'"B#

#

>

W-'ADB W-'A>- W-'DAD W-'>", W-'"B# #

!

(%1/

'

0[#

!

*

!4!

>

$

M

[#

!

*

!4!

>

表
P

!

峰
+

;

特征变量间的相关系数

",610P

!

E2++01,5(2-920//(9(0-5.605300-9F,+,950+(.5(9

A,+(,610.,55F0

8

0,N+

;

&

*

%

#

0

!

(

M

&

#

#

#

*

#

!

#

,

#

>

#

#

# #'--- -'A>- -'D,A W-'A!-

#

*

#'--- # -'A,- -'D,, W-'A!B

#

!

-'A>- -'A,- # -'DBA W-'B"!

#

,

-'D,A -'D,, -'DBA # W-'DD-

#

>

W-'A!- W-'A!B W-'B"! W-'DD- #

!

(%1/

'

0[#

!

*

!4!

>

$

M

[#

!

*

!4!

>

表
S

!

峰
+

'

的因变量与自变量间的相关系数

",610S

!

E2++01,5(2-920//(9(0-5.605300-=0

8

0-=0-5

,-=(-=0

8

0-=0-5A,+(,610.,55F0

8

0,N+

'

&

#

%

(

!

#

0

&

#

*

#

B

#

,

(

-'"># -'"BB -'",#

表
'L

!

峰
+

;

处的因变量与自变量间的相关系数

",610'L

!

E2++01,5(2-920//(9(0-5.605300-=0

8

0-=0-5

,-=(-=0

8

0-=0-5A,+(,610.,55F0

8

0,N+

;

&

*

%

(

!

#

0

&

#

*

#

!

#

,

(

-'"D, -'>D* -'D>*

!!

根据筛选原则!分析表
"

和表
#-

可知!峰
5

#

自变量与

因变量间的相关系数均大于门槛值
-'D,

!则筛选后的特征变

量为
C[

,

#

*

!

#

B

!

#

,

-$同理!峰
5

*

自变量与因变量间的相

关系数小于门槛值
-'D,

的有
&

*

%

(

!

#

!

&!故剔除半高宽
#

!

!

则筛选后的特征变量为
C[

,

#

*

!

#

,

-#

综上所述!峰
5

#

筛选后的特征变量为
C[

,

#

*

!

#

B

!

#

,

-!按相关程度由大到小为峰高"右肩宽度"左肩宽度三个

特征变量$峰
5

*

筛选后的特征变量为
C[

,

#

*

!

#

,

-!按相关

程度由大到小为峰高"右肩宽度两个特征变量#

!

!

回归模型的构建与检验

!!

采用多元线性回归方法建立因变量
L

与筛选后自变量

C

的数学模型并进行统计检验!对回归方程可信度进行判

断#

?*'

!

峰
+

'

处的回归模型及其检验

应用
;51&5<

中的
2/

P

2/33

命令!计算峰
5

#

回归模型的各

个参数!以及应用
L96:

命令计算峰
5

#

回归模型的检验临界

值#

经计算!得出峰
5

#

因变量
L

与自变量
C

的数学回归模

型为

(

!

##'*#"B

.

!>'!">!#

*

.

*-'!BB-#

B

.

!>'DDAD#

,

%

*

&

!!

"[,,'B#A,

%

"

!

!

A

%

-'-,

&

[B'!B>D

!因此!线性回归

效果显著!即
L

与
C

之间存在线性相关关系!且
;

[-'----

&

-'-,

!说明岩石含水量与峰
5

#

处的峰高"左肩宽度"右肩

宽度之间的多元线性回归方程的模型参数为
-

的原假设是小

概率事件!即式%

*

&的回归方程可以通过检验#

?*;

!

峰
+

;

处的回归模型及其检验

同理!可得出峰
5

*

因变量
L

与自变量
C

的数学回归模

型为

(

!

#-'!"AA

.

DA'BB>D#

*

.

,'-D#"#

,

%

!

&

!!

"[#!"'D###

%

"

*

!

D

%

-'-,

&

[B'B,"-

!因此!线性回归

效果显著!即
L

与
C

之间存在线性相关关系!且
;

[-'----

&

-'-,

!说明岩石含水量与峰
5

*

处的峰高"右肩宽度之间

的多元线性回归方程的模型参数为
-

的原假设是小概率事

件!即式%

!

&的回归方程可以通过检验#

综上所述!岩石含水量与光谱特征之间呈线性相关关

系!其中峰
5

#

的峰高"右肩宽度"左肩宽度与含水量线性回

归效果较显著!峰
5

*

的峰高"右肩宽度与含水量线性回归

效果较显著#采用多元线性回归模型可建立含水岩石近红外

光谱特征与含水量之间的因果关系!利用该回归模型可进行

基于近红外光谱特征的含水岩石中的含水量预测#

B

!

结
!

论

!!

在室内制备了
##

种不同含水量岩石!并分别测量了近

红外光谱曲线!对其进行一阶求导之后!分析谱段特征进行

初始特征提取!然后进行了光谱特征选择!最后利用最优特

征变量构建多元回归模型!并对此模型进行了检验分析!得

出如下结论'

%

#

&波长
#B--

和
#"!-6;

附近的近红外光谱吸收峰特

征与岩石含水量有明显相关性$

%

*

&波长
#B--6;

处的峰高"右肩宽度"左肩宽度与含

水量线性相关性明显$波长
#"!-6;

处的峰高"右肩宽度与

含水量线性相关性明显$

%

!

&采用含水岩石近红外光谱吸收峰特征建立多元线性

回归模型!通过线性模型能够较精确表达含水量与近红外光

谱之间的相关性!利用该回归模型可进行基于近红外光谱特

征的含水岩石中的含水量预测#

致谢!非常感谢为本工作做出贡献的同事们!特别要感

谢王东升"李鹏飞"胡臣"谢运鑫等学生参与实验模拟工作#

--B!
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