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热液释放的高温甲烷气体经扩散作用先后进入海洋和大气!并对地球物理%化学和生物方面产生

深刻影响$由于海洋溶解甲烷数据的缺乏!导致人们对深海热液释放甲烷的活动机制和环境效应还缺乏足

够的认识$我们前期提出一种光学被动成像干涉系统
AWRR/

用于热液甲烷浓度%温度和压强的实时探测和

长期观测$为了从
AWRR/

的干涉光谱中精确%稳定%快速的获取热液甲烷信息!采用将干涉光谱与偏最小二

乘法相结合的方法处理
AWRR/

数据$首先分别建立三个甲烷浓度%温度和压强的单因变量预测模型!再利用

干涉条纹与辐射光谱的关系!间接建立干涉光谱与甲烷浓度%温度和压强的
WS/

预测模型!提高了预测模

型在实际应用中的抗干扰能力和稳定性$基于洛仑兹线型建立了不同于大气环境的深海气体辐射模型!并

利用
?RQF9(*.->

分子光谱数据库的光谱参数!建立了深海甲烷在任意浓度%任意温度和任意压强下的辐

射光谱数据库$挑选热液其他气体对甲烷探测干扰较小的甲烷泛频带
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内的六条谱线建立甲

烷辐射光谱与浓度%温度和压强的偏最小二乘回归模型$另外!分析了训练集取样个数%取样间隔和主成分

个数对提高预测模型综合性能的作用$利用不同训练集样本数!不同训练集取样间隔和不同的主成分数!分

别建立
">

个浓度%温度和压强预测模型!并分别利用
*+

组预测集样本对预测模型进行交叉验证$不同模型

预测均方根误差和决定系数的对比表明!训练集取样个数%取样间隔和主成分个数等单一因素的改变并不

能同时提高预测模型的预测精度%稳定性%适用范围和运算量等综合性能$经过平衡选取各项指标确定的最

优回归模型的参数为'浓度%温度和压强的适用范围分别为
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!浓度%温度和压强的训练集取样个数分别为
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组!
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组!
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组!采样间隔分别为
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!浓度%温度和压强预测模型的主成分数分别为
*

!

*

!
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$浓度%温度和压强预测模型的预测均方根

误差分别为
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!决定系数分别为
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$浓度%温度

和压强的预测误差分别为
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$结果表明!干涉光谱结合偏最小二乘法的反演算法可以精确%稳

定%快速的获取热液甲烷气体的浓度%温度和压强信息$
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海水沿洋壳裂缝渗透至地壳岩浆房的过程中!形成热液

流体!并喷发至海底!在海底热液喷口上方将会形成热液羽

状流!并伴随大量甲烷气泡(

-

)

$热液释放的高温甲烷气体经

扩散作用先后进入海洋和大气!并对地球物理%化学和生物

方面产生深刻影响(

*,!

)

$由于海洋甲烷探测手段的限制和溶

解甲烷数据的缺乏!人们对热液释放甲烷的活动机制和环境

效应还缺乏足够的认识(

I

)

$相比于采样实验室测量的方法!



原位探测方法不需要考虑样品保真的问题!可以获取更为准

确%连续%实时的数据(

+

)

$我们前期提出一种光学被动成像

干涉系统"
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#用于热液甲烷的原位探测$光学成像干涉技术是国际上

被动探测大气的主流方法!由于成像干涉技术的物理机制较

为复杂(

>

)

!且部分深海物理机制还有待于进一步研究和验

证!给
AWRR/

的数据反演工作提出更高的要求$

偏最小二乘法"
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#是构造回归方

程的一种数学方法!可以进行单"多#变量的回归分析!且其

建立的预测模型具有较高的预测稳定性(

L

)

$目前研究较多的

是采用改进型偏最小二乘算法和光谱数据变换方法提高模型

的预测性能(

#

)

$文中将干涉光谱与偏最小二乘法相结合!分

别建立三个甲烷浓度%温度和压强单因变量预测模型!并着

重分析建模样本个数%样本间隔和主成分个数的选取对预测

模型精度%稳定性%运算量的影响!平衡取舍模型各项性能

指标!使模型的预测精度%稳定性%适用范围和运算量等综

合性能满足应用场景需要$
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!

AWRR/

工作原理

!!

AWRR/

的工作原理如图
-

所示!菲涅尔透镜收集的甲烷

谱线以不同角度入射干涉滤光片!根据干涉滤光片的透过率

与谱线入射角和中心波长的关系(

"

)

!不同入射角不同中心波

长的谱线得以分离!并于探测器上形成干涉条纹$本文主要

研究通过算法处理从干涉条纹中提取出甲烷浓度%温度和压

强信息$
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部分建模样本辐射光谱
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干涉条纹强度与入射光强的对应关系可以表示为
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其中!

!

为干涉条纹强度!

!

.

为洛伦兹型入射光强!

,

N

为干

涉滤光片的透过率!

,

!

.

为滤光片峰值透过率!

<

为滤光片半

带宽!

-

N

为滤光片入射光的入射角!

?

0

为滤光片的有效折射

率$为了从干涉条纹中精确%稳定%快速的提取出甲烷气体

的浓度%温度和压强信息!需要建立干涉条纹强度与甲烷分

子浓度%温度和压强的回归模型$但在实际测量过程中!

AWRR/

干涉条纹强度值易受环境和仪器自身因素的干扰!极

大影响回归模型的稳定性$而甲烷辐射光谱主要由深海气体

辐射模型%甲烷分子光谱参数和热液环境参数决定!其数值

受其他因素影响较小$因此本文主要研究建立甲烷气体辐射

光谱与分子浓度%温度和压强的回归关系!再根据甲烷气体

辐射强度与干涉条纹强度的辐射定标关系(

-.

)

!间接确定干

涉条纹与甲烷分子浓度%温度和压强的回归模型$

*

!

偏最小二乘回归建模

!!

本文分别以甲烷辐射光谱为自变量!以甲烷浓度%温度

和压强为因变量建立单因变量预测模型!其中甲烷光谱取自

我们建立的合成光谱数据库!图
*

为部分建模样本甲烷辐射

光谱$热液区域通常位于海底
*...E

以下!压强高达
*.

BW6

以上!热液喷口温度甚至高达
I..X

!热液区域甲烷浓

度高达
-".EE%&

+

S

H-以上$根据热液环境参数!分别选取

不同浓度的样本
+.

组!

L+

组!

-..

组!

-*+

组建立甲烷浓度

预测模型!其中预测集样本数都为
*+

组!训练集样本数分别

为
*+

组!

+.

组!

L+

组!

-..

组$浓度取样间隔分别为
*

!

!

!

+

和
-.EE%&

+

S

H-

!主成分个数分别取
-

!

*

!

!

!

I

!

+

!

>

$通过

对以上
">

组浓度预测模型的对比!挑选出同时满足预测精

度!稳定性!适用范围!运算量等要求的浓度预测模型$同

理!设置温度取样间隔分别为
-

!

*

!

+

和
-.\

!压强取样间

隔分别为
.'.+

!

.'-

!

.'*+

和
.'+BW6

!通过对比分析!挑选

出综合性能较优的温度预测模型和压强预测模型$本文采用

决定系数"

1%0NN:1:072%N80203E:762:%7

!

A

*

#和预测均方根误

差"

3%%2E0674

`

;630033%3%N

)

308:12:%7

!

FB/YW

#作为模型

的评价指标$决定系数
A

* 表征模型的稳定性!其值越大!则

模型的预测稳定性越高$预测均方根误差表征模型的预测精

度!其值越小!则模型的预测精度越高$

!

!

结果与讨论

E'&

!

不同训练集样本间隔的模型预测结果

本文分析了训练集取样个数%训练集取样间隔和主成分

个数对模型预测的影响$以压强预测模型为例!设置训练集

样本数为
-..

组!压强取样间隔分别为
.'+

!

.'*+

!

.'-

和

.'.+BW6

!对应的模型适用范围分别为
.'+

#

>*'+

!

.'*+

#

!-'*+

!
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#
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和
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#

*>'*+BW6

$从本文光谱数据

库中提取
I..

条原始光谱曲线建立压强预测模型$图
!

为不
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不同训练集取样间隔的压强预测模型的
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同取样间隔的压强模型预测均方根误差
FB/YW

和决定系数

A

*

$

!!

图
!

的每幅图中展示了主成分数对压强预测模型的预测

均方根误差
FB/YW

和决定系数
A

* 的影响$当主成分数增

加时!压强模型预测均方根误差
FB/YW

呈现减小趋势!决

定系数
A

* 呈现增加趋势直至接近于
-

$在每个模型中!存在

一个最优主成分数值使得模型的预测精度和稳定性最佳!当

主成分数较小时!模型性能较低!当主成分较大时!运算量

也较大!同时未必能够提高模型性能!甚至可能会使模型性

能降低$另外!对比图
!

中四幅图可以看出不同取样间隔对

压强预测模型的预测均方根误差
FB/YW

和决定系数
A

* 的

影响$保持样本数一定!当取最优主成分数时!压强取样间

隔越小!模型的预测均方根误差
FB/YW

值越小!模型预测

精度越高!但此时对应压强模型的适用范围却越小$

E'-

!

不同训练集样本数的模型预测结果

图
I

为不同样本数的压强模型预测均方根误差
FB/YW

和决定系数
A

*

$设置压强取样间隔为
.'.+BW6

!训练集样

本数分别为
-..

组!

L+

组!

+.

组!

*+

组!对应的模型适用范

围
*.'.+

#

*>'*+

!

*.'.+

#

*+

!

*.'.+

#

*!'L+

和
*.'.+

#
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BW6

$从本文光谱数据库中提取
*+.

条原始光谱曲线建立压

强预测模型$

!!

从图
I

的每幅图中同样可以看出!主成分数对压强预测

模型的预测均方根误差
FB/YW

和决定系数
A

* 的影响与图

!

类似$在每个模型中!存在一个最优主成分数值使得模型

的预测精度和稳定性最佳$另外!对比图
I

中四幅图可以看

出!保持样本间隔一定!当取最优主成分数时!压强取样数

越少!模型的预测均方根误差
FB/YW

值越小!模型预测精

度越高!但此时对应压强模型的适用范围却越小$在浓度预

测模型和温度预测模型中!训练集取样个数%训练集取样间

隔和主成分个数对模型的影响与压强预测模型大致相同$

E'E

!

最佳预测模型及应用结果

本文根据预测精度%预测稳定性%模型适用范围%模型

运算量等综合指标确定最优模型$由
!'-

节!

!'*

节可知!模

型的预测精度%预测稳定性%适用范围和运算量取决于训练

集取样个数%训练集取样间隔和主成分个数$上述单一影响

因素的改变并不能同时提高模型的所有性能!需要对模型各

项指标平衡选取$

!!

在每个模型中!当主成分数较小时!模型性能较低!当

主成分数较大时!运算量也较大!但未必能够提高模型性

能!甚至可能会使模型性能降低$因此!当精度满足要求时!

可以适量选择较小主成分数!以减小运算量$当取最优主成

分数时!保持样本数一定!样本间隔越小!模型的预测精度

越高!稳定性越好!但模型适用范围较小&保持样本间隔一

定时!样本数越少!模型的预测精度越高!稳定性越好!但

模型适用范围同样较小$当精度满足要求时!可以适当选择

间隔较大%样本数较多的训练样本!以扩大模型的适用范

围$综合考虑以上因素!本文最终确定的三个预测模型的参

数如表
-

所示$

!!

本文将三个单因变量模型用于甲烷的温度!浓度和压强

的实际预测$选择
*+

组样本的干涉光谱数据!分别代入浓

度%温度和压强模型!图
+

为三个预测模型的甲烷浓度%温

度和压强预测误差$

L-I*
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浓度'温度和压强预测模型的参数
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三个模型的预测误差
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针对深海热液甲烷光学被动成像干涉系统
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的数据

反演!提出利用将成像干涉技术与偏最小二乘法相结合的方

法精确%稳定%快速的提取甲烷浓度%温度和压强信息$首

先分别建立甲烷辐射光谱与甲烷浓度%温度和压强的单因变

量预测模型!再利用干涉条纹与辐射光谱的关系!间接建立

干涉光谱与甲烷浓度%温度和压强的
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预测模型!可以提

高预测模型在实际应用中的抗干扰能力和稳定性$另外!分

析了训练集取样个数%训练集取样间隔和主成分个数对模型

预测性能的影响$在每个模型中!存在一个最优主成分数值

使得模型的预测精度和稳定性最佳$当取最优主成分数时!

保持样本数一定!样本间隔越小!模型的预测精度越高!稳

定性越好!但模型适用范围较小&保持样本间隔一定时!样

本数越少!模型的预测精度越高!稳定性越好!但模型适用

范围同样较小$平衡取舍模型预测精度%稳定性%适用范围

和运算量等性能指标!分别确定浓度%温度和压强三个最优

单因变量
WS/

预测模型$将
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组样本的干涉光谱应用于三

个最优预测模型!其浓度%温度和压强的预测误差分别为
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结果表明!干涉光谱结合偏最小二乘的反演算法可以精确%

稳定%快速的获取热液区甲烷气体的浓度%温度和压强信

息$
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