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算法农田土壤

重金属砷含量高光谱反演分析
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土壤重金属污染是由于人类活动导致重金属物质大量残留在土壤中"超过土壤环境承载力"这种

现象将造成土壤质量退化%生态环境恶化$高光谱遥感可以实现图谱合一"能有效地识别出土壤中不同元素

的异常情况$为实现农田土壤重金属高效%准确监测"提出了一种特征提高型竞争性自适应重加权算法

(

!9E*

)选取特征波段的粒子群算法(

(*%

)优化支持向量机(

*\[

)农田土壤重金属砷(

9M

)含量高光谱估测

分析方法$利用
!9E*

对暗室实测光谱值进行粗选#利用一阶导数(

'Z

)%高斯滤波(

P'

)%归一化(

>

)进行

特征提高#在特征精选阶段利用皮尔逊相关系数(

(!!

)求取预处理后的光谱指标与土壤重金属
9M

之间的相

关系数"获取相关性大于
+0.

的波段作为特征波段#最后利用
(*%

对
*\[

所选择的核函数
%

和正则化参数

&

进行优化"以均方根误差(

E[*D

)作为适应度函数"通过迭代最优适应度得到
*\[

最优参数值$选择江

汉平原典型区域洪湖市燕窝镇的土壤为研究对象"预测结果表明基于
(*%3*\[

算法其验证集的决定系数

$

# 为
+0N/#2

"均方根误差
E[*D

为
+04#,.

"平均绝对误差
[9D

为
+0-,.-

$主要结论如下!

(*%

算法优

化
*\[

参数"通过迭代更新个体极值和群体极值"可以迅速获取全局最优解"与支持向量机回归(

*\[E

)

和随机森林回归(

E'E

)相比"在预测精度有了较大的提高#特征提高型
!9E*

算法可以有效剔除无关信息"

提高相关性"且选取波段少"模型简单"大大提高了效率#可以实现土壤污染预警%满足精准农业需求%为

后期重金属污染土地生态修复提供数据基础$

关键词
!

高光谱遥感#土壤重金属#粒子群算法#特征波段#竞争性自适应重加权算法
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验室开放基金项目(
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)资助

!

作者简介!袁自然"
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年生"湖北大学资源与环境学院硕士研究生
!!
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重金属污染已经严重危害到人类的生活"其难降解%易

积累%毒性大等特征对农作物生长%产量和品质都有重大影

响$农田土壤重金属污染会抑制土壤环境的优势细菌群落"

抑制微生物的生长"尤其是它可以通过农作物作为媒介通过

食物链"最终威胁人类身体健康&

,

'

$传统的土壤重金属检测

方法有光度法%化学分析法%原子荧光光谱法%电感耦合等

离子体发射光谱法%表面增强拉曼光谱法等&

#

'

"这类方法虽

精度高"但是仪器设备成本过大"耗费大量的人力%物力"

且不具有推广性$高光谱分析利用连续的高分辨率光谱波段

预测土壤中的重金属含量&

2

'

$它可以实现大面积的快速测

定"避免了复杂的采样步骤"而且结合采样对比"高光谱对

重金属的测定结果也有很高的可信度$

国内外学者对土壤重金属高光谱反演已经有了很多研

究"

PBFI;_HT?B

等&

-

'提 出 了 一 种 基 于 支 持 向 量 机 回 归

(

*\[E

)交叉验证的多变量校准方法"建立了可见
3

近红外

(

\;M3>&E

)区域反射光谱与土壤中锰(

[5

)%铜(

!"

)%镉

(

!T

)%锌(

75

)和铅(

(̀

)之间的关系$

95

@

?IF

X

F"IF"

等&

4

'通过

偏最小二乘法建模发现不同化学监测方法对于土壤重金属

!T

"

!K

"

!"

和
(̀

反演结果影响不同"表明土壤反射率完全

可以预测土壤中重金属含量$

谭琨等&

.

'选择中国北方金属矿区和煤矿区的两个研究区

域"利用竞争自适应重加权算法结合偏最小二乘法(

!9E*3

()*E

)选取特征波段"结果表明与其他线性模型相比"非线



性模型
!9E*3()*3*\[

通过适当的光谱特征提取"在实验

中表现出较高的精度$但是目前反演精度受到原始光谱相关

性低的限制"导致反演精度普遍不高"且现有特征选取方式

和反演方法都有待提高$

本文以洪湖市燕窝镇土壤为研究对象"首先利用
!9E*

智能选取特征波段"再利用一阶导数%高斯滤波%归一化进

行特征提高"获取皮尔逊相关系数大于
+0.

的波段作为特征

波段"采用
2

种回归方式
(*%3*\[

"

*\[E

和
E'E

作为对

比"提高建模精度"找出该区域反演土壤重金属
9M

的最优

方法$

,

!

研究区概况

!!

洪湖市(

,,2d+1e

.

,,-d+4eD

"

#Nd2Ne

.

2+d,#e>

)隶属于湖

北省荆州市"该区域土壤具有弱富铝化%粘化%酸性的特点"

土壤性质兼有黄壤和棕壤的某些特征$燕窝镇为洪湖市辖

镇"为传统粮棉油种植大镇"位于洪湖东北部"优良的气候

条件和充足的水资源"使得该区域的农业和养殖业得到了快

图
H

!

研究区区位图

&.

/

"H

!

MN230:45.060><5,9

G

4124

速发展"但是大量的农田改造和过量施用农药化肥等致使该

地区污染逐渐严重"洪湖水质条件遭到严重破坏"很多耕地

受到
9M

"

!T

"

(̀

"

!T

等重金属污染的威胁"生态环境受到

严峻挑战$

#

!

研究方法

!"H

!

竞争性自适应加权算法

竞争性自适应重加权算 法 (

AF6

X

?G;G;R?HTH

X

G;R?K?3

W?;

@

BG?TMH6

X

I;5

@

)

&

1

'是种用于光谱特征筛选的新型算法"将

每个光谱波段的集合作为单独个体"采用自适应重加权采样

(

HTH

X

G;R?K?W?;

@

BG?TMH6

X

I;5

@

"

9E*

)"利用线性模型偏最小

二乘法(

()*

)作为适应度函数"和交叉验证不断优化计算"

最终选择出最优子集"即回归模型精度最高子集"淘汰误差

较大的变量"经过多次循环采样"选择出特征波段$

!"!

!

基于
')$

的
)WC

参数优化

支持向量机(

M"

XX

FKGR?AGFK6HAB;5?

"

*\[

)是种常用非

线性负荷预测模型&

/

'

"粒子群优化(

X

H5;AI?MWHK6F

X

G;6;_H3

G;F5

"

(*%

)算法是一种基于迭代寻优的群计算技术&

N

'

$使用

(*%

算法对
*\[

的参数进行参数寻优"利用粒子群算法特

征"不断更新粒子适应度"直到找到全局最优解"本文采用

(*%

优化
*\[

的参数&

,+

'

"其步骤流程如图
#

所示$

(

,

)初始化
(*%

和
*\[

参数!设定群体规模
5k2+

%最

大迭代次数
<k2++

%学习因子
.

,

k,0/

和
.

#

k,0#

"粒子的

初始位置和速度等$

(

#

)分别利用每个粒子对所对应的实验样本的光谱和重

金属含量进行预测"得到各粒子当前均方根误差(

E[*D

)"

将目前最优适应度与粒子本身最优适应度对比"如果目前最

优适应度优于粒子本身最优适应度"则更新粒子速度和位

置"从而更新个体极值$

(

2

)检查是否满足极值条件"即最大迭代次数和精度要

求"如果满足则将最优核函数
%

和正则化参数
&

"代入
*\[

计算"否则执行步骤
#

"继续搜索$

图
!

!

')$

优化
)WC

参数流程图

&.

/

"!

!

&308:N4150>0

D
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/

5N2

D

414J2521<0>)WC74<2906')$

!"P

!

模型验证

选取了决定系数(

T?G?K6;5HG;F5AF?LL;A;?5GM

"

$

#

)%均方

根误差(

KFFG6?H5M

^

"HK?T?KKFK

"

E[*D

)%平均绝对误差

(

6?H5H̀MFI"G??KKFK

"

[9D

)等
2

个参数衡量评估模型精

度&

,,

'

$

$

# 越接近
,

"模型的拟合程度越高"

E[*D

和
[9D

越小"模型的预测能力越高"模型鲁棒性越高$

2

!

实验部分

P"H

!

土壤采集制备和理化分析

在洪湖市燕窝镇内进行土壤采样"该区域土壤为黄棕

壤"定点采集耕层表层土壤土样
#N

份"深度在
+

"

#+A6

"将

土样用聚乙烯袋密封干燥保存$然后将土样利用搪瓷盘摊开

盛放"放于通风处自然风干"将风干土壤剔除石块%植物残

/.4
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体等异物"用木棍研磨土壤样品"首先使用
#66

孔径筛筛

选土壤"取出四分之一继续磨细使通过
+0,466

孔径筛作

为最终土壤样品"研磨后的土壤样本分为两份"分别用于光

谱采集和理化分析测试$理化分析的土样经硝酸"盐酸"高

氯酸消煮后"采用硼氢化钾
3

硝酸银分光光度法进行实验测

定"每份土样测量
2

次"从测量结果的算术平均值得出土壤

中的重金属
9M

含量$

P"!

!

土壤光谱测定

采用
*\!8E3,+#-

型地物光谱仪对土壤样品进行暗室

光谱的测定"波长范围为
24+

"

#4++56

"光谱分辨率为!

24+

"

,+++56

为
,0456

"

,+++

"

,N++56

为
20/56

"

,N++

"

#4++56

为
#0456

"总波段数为
NN+

$室内光谱测量

具有易控制%数据结果质量较高等特点$将土壤放于通体漆

黑的培养皿中"并利用钢尺刮平表层土壤$在暗室中"用

,+++Q

的卤素灯作为光源"照射方向与垂直方向呈
-4d

夹

角"光源距离土样表面约为
2+A6

"光谱仪探头垂直于土壤

表层上方"探头距离土样约为
,+A6

$每次测量光谱之前"需

对光谱仪进行白板校正$为消除测量数据误差和其不稳定

性"每个土样旋转三次"每次转动
N+d

"以获得四个方向的反

射率"有
-

条光谱曲线"其平均值作为各土壤样本的原始反

射率光谱值"如图
2

所示$

P"P

!

数据处理和分析

2020,

!

光谱预处理

由于仪器自身的原因和光谱采集过程中不可避免的受到

测试环境%样品背景%观测角度%样品粗糙度%杂散光等因

素的影响"光谱曲线边缘波段噪声比较大$为降低外界噪声

对实际建模的干扰"每份土样都去除噪声较大的边缘波段

24+

"

2NN

和
#-++

"

#4++56

"保留
-++

"

#2NN56

波段用

于建模分析"如图
-

所示$

2020#

!

土壤
9M

含量分析

对
#N

个样点土壤重金属砷含量进行了统计分析"结果

如表
,

所示$参考4土壤环境质量标准
PU,4.,/

.

,NN4

5"洪

湖燕窝镇采集的土壤重金属元素
9M

含量的平均值超过三级

质量标准(为保障农业生产和植物生长的土壤污染临界值)"

表明该地区土壤的砷污染达到中度和重度污染$砷对于农作

图
P

!

原始光谱

&.

/

"P

!

$1.

/

.643<

D

2:514

图
#

!

去除边缘噪声

&.

/

"#

!

@9

/

260.<212J0;43

物的生长危害十分严重"可以通过植物根茎部分"利用植物

生长吸收作用转移到植物各部位"初期表现为叶片枯萎"中

期为根系停止发育"最后整株植物枯萎死亡$砷对于人体而

言同样危害巨大"可以通过食物链累积"迅速达到临界值"

它可以使红血球溶解"破坏正常细胞"并且具有遗传性%致

癌性和致畸性等"所以对于重金属砷的监测具有重要意

义&

,#

'

$

表
H

!

各数据集
E<

值的描述性统计

M4732H

!

)545.<5.:43:N414:521.<5.:<0>E<;43,2

重金属

类型
组别 样本数

最大值

/(

#

@

*

@

h,

)

最小值

/(

#

@

*

@

h,

)

均值 标准差
变异系数

/

c

全部
#N 2N0#, #.04- 2#0/. 20-- ,+

砷 校准集
#, 2N0#, #.04- 2#0/. 20/# ,,0.

验证集
/ 2N0+1 #10+/ 220#- 20N# ,,01

!!

在进行建模之前"需要将样本分组"一组用于模型的构

建"即校准集#另一组用于验证模型的预测能力"即验证集#

如表
,

所示$采用浓度梯度法"最终选择
#,

个校准样本"

/

个验证样本"校准集和验证集的均值"标准差和变异系数均

较为接近$因此"这样划分比较合理"可以用于后续建模$

对于建立一个满意的预测模型"校准采样算法和校准集的大

小对整组数据集的代表性有着深刻的影响&

,2

'

$

N.4

第
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!

结果与讨论

#"H

!

特征提高型
+E=)

特征波段选取

特征波段选取流程如图
4

所示"首先在特征粗选阶段利

用
!9E*

对暗室实测光谱进行粗选"设定蒙特卡罗采样为

,++

次"从图
.

可以看出经过交叉检验(

!\

)所得到的
E[3

*D!\

的变化趋势图"

E[*D!\

的变化曲线先由大到小至

最小后再逐渐变大的变化"当采样循环次数为
.+

时"

E[3

*D!\

值达到最小值"表明此时模型精度最高"而随着采样

次数变大"

E[*D!\

上升"模型效果变差$因此"当采样次

数为
.+

"

E[*D!\

值达到最小值时"所选择波段子集为最

优$但在
!9E*

算法过程中"采用偏最小二乘法为适应度函

数"这种线性模型面对高维数据"会出现精度不高等问题"

图
T

!

+E=)

特征波段选择流程图

&.

/

"T

!

+N414:521.<5.:7469<232:5.06>308:N4150>+E=)

图
X

!

+E=)

关键变量选择

&.

/

"X

!

F2

G

;41.4732<<232:5.0612<,35<0>+E=)

图
Y

!

不同预处理情况下相关系数变化

&.

/

"Y

!

+N46

/

20>:0112345.06:02>>.:.265,69219.>>21265

D

1251245J265:069.5.06<

+14
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且
!9E*

算法未改变原始数据"面对相关性较低数据"往往

无法使用"所以有必要提高特征$在特征提高阶段"从图
1

可以看出
!9E*

筛选出来的原始数据与重金属
9M

之间的相

关性较低"而经过高斯滤波%一阶导数"再次高斯滤波后相

关性大大提高$

!!

在特征精选阶段"利用皮尔逊相关系数(

X

?HKMF5AFKK?IH3

G;F5AF?LL;A;?5G

"

(!!

)求取预处理后的光谱指标与土壤重金

属
9M

之间的相关系数"获取绝对值相关性大于
+0.

的波段

作为特征波段$

#"!

!

回归预测

特征提高型
!9E*

特征波段选取选择了
1

个特征波段用

于建模"

*\[

模型的预测效果与核函数
%

和正则化参数
&

有密切的关系"极大程度影响着预测精度"如何通过优化获

取最优参数是非常重要的步骤$因此选取了基于
(*%

优化

*\[

算法来选取最优参数获得最佳模型"在
(*%

优化模型

中"粒子群的种群数
<k2+

"最大的迭代次数
P6H<k2++

"

学习因子
.

,

和
.

#

为
,0/

和
,0#

"核函数形状参数
%

取值范

围为&

+0,

"

,+++

'"正则化参数
&

取值范围为&

+0+,

"

,++

'$

分别利用每个粒子对所对应的实验样本的光谱和重金属含量

进行预测"得到各粒子当前均方根误差(

E[*D

)"将目前最

优适应度与粒子本身最优适应度进行对比"如果目前最优适

应度优于粒子本身最优适应度"则更新速度和位置"最终获

得核函数为径向基核函数(

EU'

)"核函数形状参数
%

为
,++

"

正则化参数
&

为
+02412

$将最优核函数和正则化参数代入

到
*\[

模型中"用于土壤重金属
9M

含量高光谱预测$从图

/

中可以看出"适应度值逐渐向最优值接近"一旦达到最优

值后就趋于稳定"利用
(*%3*\[

模型可以有效预测土壤重

金属
9M

含 量"其 中
$

#

"

E[*D

"

[9D

达 到
+0N/#2

"

+04#,.

和
+0-,.-

"再利用
*\[E

和
E'E

回归作为对比"

从图
N

可以看出验证集基本上呈现线性均匀分布"表现出较

好的预测水平和稳定性"满足了实际预测要求$其中
*\[E

表现最差"偏离较大"而
(*%3*\[

离
,l,

线偏离最小"拟

合程度最高$

图
*

!

适应度曲线变化

&.

/

"*

!

&.562<<:,1;2

!!

对比传统化学分析法"利用土壤反射率高光谱反演土壤

重金属
9M

含量的方法"有效率高%易操作%环境友好型等优

点"对于前期生态环境监测和后续生态修复提供数据支持具

有重要意义$

图
Z

!

实测值与预测值关系

&.

/

"Z

!

=2345.06<N.

D

7258226J24<,129469

D

129.:529;43,2<

!!

研究中分别利用三种方法建立了高光谱重金属
9M

含量

预测模型"从表
#

可以看出
*\[E

预测效果较差"而
(*%3

*\[

验证集的反演精度表现最优$

(*%

优化
*\[

的回归模

型精度上有了极大地提高"利用优化得到的核函数
%

可以保

证模型反演精度"正则化参数
&

可以使模型具有较好的泛化

能力"为预测其他重金属元素提供了参考依据$

表
!

!

算法精度对比

M4732!

!

E::,14:

G

:0J

D

41.<060>43

/

01.5NJ<

建模方法
验证集

$

#

E[*D [9D

*\[E +02/2/ 20+1-+ #0.2.N

E'E +0N-,2 +0N--/ +0.N1/

(*%3*\[ +0N/#2 +04#,. +0-,.-

4

!

结
!

论

!!

以江汉平原典型区域洪湖市燕窝镇污染土壤为研究对

象"采集总计
#N

个土壤样本"

#,

为校准集"

/

个为验证集"

基于三种不同模型构建方法"重点讨论了利用土壤反射率光

谱可以较好的反演土壤重金属
9M

含量"主要结论如下!

(

,

)特征提高型
!9E*

算法"可以有效剔除无关冗余信

息"极大地提高了光谱与重金属
9M

含量之间相关性"且选

取波段少"模型简单"大大提高了效率$

(

#

)对比支持向量机回归(

*\[E

)%随机森林回归

(

E'E

)等建模方式"采用
(*%3*\[

通过迭代更新个体极值

和群体极值"获得最佳参数"具有较高的精度$

(*%3*\[

的

验 证 集 的
E

# 为
+0N/#2

%

E[*D

为
+04#,.

%

[9D

为

+0-,.-

$说明模型具有较高的稳定性和预测精度"可以满足

实际预测需求"为今后大规模反演洪湖地区土壤重金属含量

提供依据$此外"区域构建高光谱模型也可为无人机%航空%

航天遥感提供参考$
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