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基于高光谱反射率的喀斯特地区土壤重金属锌元素含量反演
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针对传统土壤重金属锌元素含量测定效率低下和喀斯特地区山高坡陡土壤样品采集难度大!亟需

先进手段获取土壤重金属锌元素含量的要求!以喀斯特流域为研究区!利用电感耦合等离子质谱测定土壤

样品的锌元素含量和分光光广度计采集土壤光谱数据$将所测定的原始光谱!经过连续统去除(一阶(二阶

微分(倒数(倒数对数(倒数对数一阶(倒数对数二阶微分
Q

种数学变换!基于高光谱吸收重金属元素的特

征吸收带初步判断光谱特征变量!利用相关分析进一步筛选特征变量!运用逐步回归最终确定有效建模光

谱变量$采用非线性和线性算法!揭示光谱敏感波段反射率与重金锌元素含量之间的映射关系!进行土壤重

金属含量估测$结果表明,基于耦合的光谱特征变量甄选方式!锌元素的特征波段
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与铁氧化物(有机质(粘土矿物吸收带关联!表明一定程度上捕捉到

喀斯特地区土壤重金属锌元素的光谱吸收特性+运用随机森林(支持向量机(偏最小二乘
+

种算法进行元素

含量与光谱变量建模后!采用决定系数和均方根误差评价模型精度$从光谱变换形式和模型性能二个维度

综合判断!基于二阶微分变换的随机森林算法准确度最高!为最佳估算模型$通过高光谱反射率估测重金属

锌元素含量!实现了喀斯特地区土壤重金属锌元素含量的高效快速反演!为喀斯特地区重金属元素含量动

态监测提供了可靠的技术支撑$
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锌是普遍存在于土壤中的一种重金属元素!随着工业化

进程和人类活动的加剧!土壤中重金属锌元素污染日益显

著!对人体健康和环境安全构成了重大威胁$传统土壤重金

属通过大范围采样和长时间实验分析!虽然元素含量测定精

度高!但是周期长(成本高!且很难实现大面积土壤重金属

含量动态监测$高光谱遥感的深入发展为快速获取土壤元素

含量提供了新的途径!为此国内外学者进行了大量研究$徐

良将等"
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#利用高谱反射率估算土壤水分(总氮(总磷(有机

质等土壤物质的含量+
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#利用室内土壤反射

光谱和实验室测定的土壤
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含量!采用线性的偏最小二乘回归算法进行了

元素含量估测+江振蓝等"

+

#利用地理权重回归模型进行了光

谱预测土壤铬含量+许多学者"

#.?

#还采用了随机森林(支持

向量机(极限学习机(神经网络等非线性智能算法!建立了

重金属元素含量与高光谱估算模型!实现了重金属含量的反

演$

尽管国内外在光谱反演重金属含量方面取得了大量的研



究成果!但还存在几个问题需要解决!一是在土壤采样难度

大的喀斯特地研究较少!实际上这些地区更需要先进的手段

实现土壤重元素含量的快速监测$二是光谱全波段代入模型

进行反演!不能辨识到不同元素独有的特征光谱!难以实现

不同元素含量的有效反演$三是基于光谱反射率采用不同的

方法对土壤重金属含量估算!结果差异巨大$鉴于此!本文

以喀斯特地区贵州省后寨河流域为研究区!室内测定样品重

金属锌元素含量和光谱反射率!预处理原始光谱!甄选重金

属锌元素光谱特征波段!运用随机森林(支持向量机(偏最

小二乘回归对重金属锌元素含量进行反演!通过比较确定最

优估算模型!为喀斯特地区土壤重金属元素的反演预测提供

技术手段和理论支撑$
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研究区及实验分析
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研究区概况

后寨流域位于长江流域和珠江流域的分水岭地区!地处
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均海拔高度为
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!流域范围内大于
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和小于
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的地势

各占一半!具有典型的山坝耦合特征$气候属亚热带季风湿

润气候!年平均气温
-?:$j

!年平均降水
--?(:($&&

$流

域出露的地层为三叠系关岭组!地层产状平缓!岩性以白云

岩为主$土地利用方式以旱地(水田(林地(建设用地为主$
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样品采集与实验测定

依据研究区自然地理条件和样点布设要求进行野外表层

土壤样品采集%图
-

&!共采集土壤样品
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个$采样深度为
$
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!土壤样品重约
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!将土壤样品带回室内自然风

干!研磨并过
($$

目尼龙筛$每个样品分成两份!一份用于

实验室化学分析!另一份用于室内土壤光谱测定$土样经盐

酸
.

硝酸
.

氢氟酸
.

高氯酸微波消解后!采用电感耦合等离子质

谱%

L!J.;Y

&测定土壤中重金属锌元素的含量$为保证分析

质量!用国家标准样本
0YR$#.-Q'Q.($$#

进行质量控制$土

壤光谱测定采用紫外
.

可见
.

近红外分光光度计
!6"

P

?$$$

在

室内进行!实验装置由计算机(光谱仪(积分球等组成$采

用漫反射方式测定光谱!使用标准样采集基线!通过基线校

正得到样品相对光谱反射率$光谱波段测定范围为
?$$

"
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!扫描间隔为
-%&

!从波长高端往低端扫描!记录

不同波长对应的光谱反射率!光谱曲线经
+

次重复采集取平

均值!数据以
4Y!LL

码形式导出$在光谱测定的过程中!由

于仪器或环境因素影响!会产生不可预见的误差!为了减小

估计误差!利用
AT* %̂NS"6&d=*"

软件进行光谱特性
J!4

分

析!从样本中剔除
+

个光谱异常样本!剩下
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个土壤反射光

谱样本$
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研究方法
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光谱数据处理
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对原始光谱数据进行平滑处理
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&等数学变换!增强有效波谱信息$
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反演模型

随机森林%
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&是由
F*<R"*7&6%

提出的

一种基于统计学非线性组合智能算法$

C)

实质是对决策树

算法的一种改进!预测结果由投票或求平均的方法得出!其

优势在于操作简便!对噪声有很高的容忍度!不容易产生过

度拟合问题"
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&!是基于统

计学习
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维理论和结构风险最小原理基础上发展出来的一

种非线性新型智能算法$核心思想是将复杂的低维度非线性

数据变为高维空间的线性问题!然后寻找最优分离超平面!

再将超平面映射到低维空间"
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W

6"876==*6N8N

`

I6"*N"*

/

"*NN7<%

!

#Q1+

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
+9

卷



JFYC

&!作为一种数学优化技术!主要基于主成分提取思想!

通过计算变量最小化误差的平方和!使得拟合对象能够不断

接近目标对象"

1

#

$

H&J

!

模型检验

模型的稳定性用决定系数
0

( 的大小来检验!模型的精

度用均方根误差
C;YD

来检验$

0

( 越大(

C;YD

越小!模型

的性能越好$

+

!

结果与分析

J&D

!

重金属锌元素含量基本特征分析

研究区
9Q

个样本数据分为训练样本和测试样本两组!

Q1

个训练样本用于建立拟合模型!

-9

个测试样本用于模型

验证$由表
-

可见!研究区土壤重金属锌元素含量在
'$:Q+

"

#$$&

/

)

X

/

E-之间!元素含量变化幅度较大$变异系数为

?(>

!具有较强的空间异质性$训练和测试样本二者之间元

素含量的平均值和标准差基本一致!训练样本所建立的预测

模型能较好地适用于测试样本$

9Q

个样本中有个
?1

超过国

家一级标准自然标准值%

0R-?'-1

'

-99?

&!表明后寨河流域

土壤安全受到重金属锌元素的影响$

J&H

!

重金属锌元素光谱特征波谱甄选

从图
(

%

6

&可以看出重金属锌元素原始光谱曲线的形状

基本相同!光谱曲线整体呈弧形!在
?$$

"

-$$$%&

范围内

光谱吸收带与有机质和氧化铁相关$

-$$$

"

(($$%&

范围

内存在
+

个明显的光谱吸收带!

-#$$

和
-9$$%&

两处的吸

收峰除了由羟基和层间水分引起!还与有机物和粘土矿物吸

附锌元素有关$

(($$%&

左右的吸收峰是由矿物晶格中水引

起的"

9

#

$

(($$

"

(?$$%&

之间吸收峰与土壤碳酸盐矿物中

离子基团振动关联"

-$

#

$

基于有机质(粘土矿物(铁锰氧化物等对土壤重金属锌

元素的吸附机理"

--.-(

#

!结合原始及
Q

种变换形式光谱曲线中

重金属锌元素在这些结合点上最大吸收带初步判断锌元素特

征波段$从原始光谱曲线上可以筛选出
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这几个光谱特征吸收波段$

表
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土壤重金属锌含量统计
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系数
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训练样本
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图
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原始及
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种变换形式的光谱数据
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表
H

!

重金属锌含量与各光谱形式初步特征吸收波段相关系数
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变换形式 特征波段对应的相关系数
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经
!C

变换后的光谱曲线特征吸收波段集中在
?#$
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!
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变换后的光谱曲线吸收波段集中在
?#$

!

1-$

!

91$
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!

-1$$
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-9-$
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!
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!

(+?$

和
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"图
(

%

S

&#+经
Y2

变换的光谱曲线特征吸收波段集中在

?1$

!

1-$

!

--#$

!

-(($

!

-#-$

!

-#1$

!

-9-$

!

($#$

!

(-'$

!

(-1$

!

(('$

和
(+?$%&

"图
(

%

5

&#+

CA

变换的光谱吸收波

段集中在
1-$

!

-#-$

!

-9-$

!

(($$

!

((Q$

!

(#+$&%

"图
(

%

*

&#$经
4A

"图
(

%

V

&#(

4)2

"图
(

%

/

&#(

4Y2

"图
(

%

T

&#变换

的光谱曲线特征波段与
)2

!

Y2

和
CA

变换相同$

!!

初步确定的土壤光谱特征吸收波段是根据土壤重金属光

谱吸收特性的经验判断!还需相关分析才能更加准确地揭示

光谱变量与元素含量之间的关联$将原始光谱并结合
Q

种变

化形式初步确定的土壤光谱特征吸收波段与重金属含量进行

相关分析!如表
(

所示!经过变换后的光谱数据的相关系数

比原始反射率有所提高!表明预处理一定程度上能更好去

噪(增强信噪比!突显有效光谱信息$为了提高模型精度!

达到更好的反演结果!选择在
$:$-

水平下极显著相关的波

段作为土壤重金属锌特征波段$

!!

相关系数筛选出的光谱特征波段虽与重金属含量有相关
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性!但对重金属含量预测起重要作用的光谱特征波段还需拟

合回归方程才能确定!将相关系数筛选出的光谱特征波段全

部输入到逐步回归方程中!通过剔除回归建模过程中贡献率

不显著的波谱!得到显著可以预测的变量%表
+

&$

表
J

!

逐步回归确定的特征波段

O*+:1J

!

89*-*2/1-$)/$2+*06))1:12/16+

@

)/1

.

A$)1-1

%

-1))$,0

变换形式 特征波段*
%&

C -9-$

!

((($

!

(('$

!C 1-$

!

-#-$

!

-9-$

!

(('$

)2 ?1$

!

1-$

!

-#-$

!

-9-$

!

(-'$

!

(('$

!

(+?$

Y2 ?1$

!

-#-$

!

(-'$

!

(-1$

!

(('$

!

(+?$

CA (($$

!

((Q$

!

(#+$

4A -9-$

!

((Q$

!

(#+$

4)2 ?1$

!

1-$

!

-#-$

!

-9-$

!

(-'$

!

(+?$

!

(#+$

4Y2 ?1$

!

-(($

!

-#-$

!

(-'$

!

(('$

!

(+?$

!!

将逐步回归筛选的重复特征波段进行有效整合!最终确

定重金属锌元素特征光谱变量为
?1$

!

1-$

!

-#-$

!

-9-$

!

(-'$

!

(('$

!

((Q$

!

(+?$

和
(#+$%&

$

J&J

!

不同模型预测能力比较

将最终筛选出的重金属锌元素特征波谱信息!利用
C)

!

YB;

和
JFYC

三种方法进行锌元素含量估算!并通过精度

比较确定最优估算模型 %表
+

&$

从光谱不同变换形式
C)

算法检验结果来看$建模方面!

通过
)2

光谱变换的建模精度最高!其
0

(

H$:9#

!

C;YDH

-1:$-

$建模精度最低的为
CA

变换后的模型%

0

(

H$:1?

!

C;YDH(#:'+

&+验证方面!基于
Y2

变换的模型验证精度最

高!最低的是未进行光谱变换的
C

+虽然
)2

变换形式建模

集有最大的
0

( 和最小的
C;YD

!但其验证集的稳定性和精

度却远不如
Y2

变换形式建立的模型高$基于建模和验证结

果评价参数的整体比较!

C)

算法中!

Y2.C)

模型为最优估

测模型$

YB;

算法中
C

和
!C

变换形式在
YB;

建模过程中具有

较高的相关系数和较低的均方根误差!但是其验证结果并不

理想!可能存在过度拟合$基于建模和验证结果的综合考

虑!

4A

变换形式和
C

所建立的模型精度较低!

Y2

变换形式

建立的
YB;

模型明显优于其他变换形式所建立的模型$

在
JFYC

算法中!光谱经
Y2

和
4Y2

形式变换在建模和

验证结果上优于其余
'

种光谱变换形式$根据模型精度评价

指标!

C

形式的
JFYC

模型精度最低!

4Y2

变换形式下的

JFYC

模型为不同变换形式下最优模型$

表
!

!

7#

"

;(E

"

IX;7

算法土壤锌含量建模和验证结果

O*+:1!

!

E,61:$0

%

*06V1-$5$2*/$,0-1)3:/),5),$:<$022,0/10/+

@

7#

*

;(E

*

IX;7*:

%

,-$/94

变换形式
C)

建模
C)

验证
YB;

建模
YB;

验证
JFYC

建模
JFYC

验证

0

(

C;YD 0

(

J

C;YD

J

0

(

C;YD 0

(

J

C;YD

J

0

(

C;YD 0

(

J

C;YD

J

C $:11 ((:$( $:?9 +1:9+ $:1# -?:1Q $:#9 ?(:# $:'- #+:(- $:#9 ?(:?+

!C $:9- (-:?9 $:'9 +Q:(Q $:1' -+:1Q $:'( +':#1 $:1$ +$:+1 $:Q' +':-$

)2 $:9# -1:$- $:Q? (9:(# $:Q$ +9:1( $:Q+ +-:$# $:1$ +$:$? $:Q? +-:'#

Y2 \&[! DZ&\H \&[J DZ&![ \&ZJ H\&ZU \&Z\ HS&!Z $:1- (':+$ $:Q1 +$:'#

CA $:1? (#:'+ $:?9 +':1? $:Q$ +Q:-' $:Q- +':'Q $:'? +':(1 $:'1 #$:'#

4A $:9+ -1:9$ $:Q( +(:(Q $:Q( +Q:91 $:?9 ?-:+( $:'+ ?$:Q9 $:'' #-:'(

4)2 $:9+ -1:'$ $:Q+ +-:(Q $:Q1 +':9? $:'+ #1:(- $:1$ (9:(+ $:Q9 +1:'#

4Y2 $:9# -1:1# $:9( (-:?9 $:1+ -':1Q $:Q' (':-( \&ZD HU&JZ \&Z\ HU&D\

!!

为了进一步比较
+

种算法估测重金属含量的准确性$从

+

种算法的最佳估算模型和最差估算模型的建模和验证评估

指标可以看出!最佳估算模型整体性能
Y2.C)

#

Y2.YB;

#

4Y2.JFYC

!最差估算模型整体性能
CA.C)

#

C.YB;

#

C.

JFYC

$因此!

C)

是
+

种算法中预测能力最强和稳定性最好

的算法!其次为
YB;

!最差为
JFYC

$同时!从
+

种最佳和

最差估测模型的重金属锌元素回归散点图
+

可以看出!估测

精度低的模型"图
+

%

d

!

5

!

V

&#存在一个共同特点!即对于元
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图
J

!

J

种最佳和最差估测模型的重金属锌元素回归散点图

#$

%

&J

!

O91-1

%

-1))$,0)2*//1-

.

:,/),5

.

-16$2/$,0)5,-91*V

@

41/*:<$02+

@

/91J+1)/*06/91JA,-)/4,61:)

素含量偏高的样本点!预测值和实测值的偏差相对较大!数

据点偏离
+

H*

直线$估测精度高的模型"图
+

%

6

!

S

!

*

&#!提

高了部分低浓度和中浓度重金属锌元素含量的预测能力!数

据点都较为靠近
+

H*

直线两侧$

Y2.C)

模型样本点最接近

+

H*

线!能够更加准确地预测重金属锌元素的含量$因此!

Y2.C)

模型是研究区进行土壤重金属锌元素含量估测的最

佳模型!能更好地揭示光谱变量与土壤重金属锌元素含量之

间的映射关系$

#

!

结
!

论

!!

通过反射光谱与重金属特征吸收带初步判断光谱有效变

量(利用相关分析筛选特征变量!逐步回归剔除无效建模变

量!构建了耦合甄选光谱有效变量信息的方法体系$甄选出

的有效光谱变量
?1$

!

1-$

!

-#-$

!

-9-$

!

(-'$

!

(('$

!

((Q$

!

(+?$

!

(#+$%&

与铁氧化物(有机质(粘土矿物等关

联!表明一定程度上捕捉到喀斯特地区土壤重金属锌元素的

光谱吸收特性$

通过采用
C)

!

YB;

和
JFYC

三种算法!分别建立的土

壤重金属元素含量估算模型!都能实现土壤重金属锌元素含

量的反演!其中
C)

是
+

种算法中预测能力最强的!其次为

YB;

!最后为
JFYC

$不同光谱变换形式与重金属含量拟合

的模型精度!原始光谱构建的模型性能差!表明进行预处理

以达到净化光谱噪声和突显光谱的重要性$

Q

种光谱变换形

式中!基于二阶微分变换的随机森林所建立的反演模型具有

最强反演精度和预测能力!为喀斯特地区高光谱反演土壤重

金属锌元素的最佳模型$
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