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光谱数据变换和光谱特征波长提取是二种重要的光谱预处理方法!对消除环境等干扰具有重要的

作用"以往文献主要对比研究不同的光谱数据变换方法!光谱特征波长提取方法的对比研究以及二者的组

合研究较少"为了获取适宜的光谱预处理方法!提高潮间带沉积物氮的最小二乘支持向量机$

K//$\

%模型

精度!研究了
!

种光谱变换方法与
+

种特征波长提取方法组合对沉积物氮
K//$\

模型精度的影响!以期实

现潮间带沉积物氮的精确预测"研究结果表明!多元散射校正$

\/̀

%或标准正态变换$

/$(

%光谱变换方法

提高了光谱与氮含量的相关性!最高相关系数分别达到
"'CF

和
"'G.

&并且提高了
K//$\

模型的预测精度!

模型的预测
&

* 和
iBL

分别为
"'##

!

"'#G

和
*'G#

!

*'CF

"无信息变量消除$

g$@

%特征波长提取方法也提高

了
K//$\

模型的预测精度!模型预测
&

* 和
iBL

分别
"'#F

和
*'G"

"但是!

g$@

提取的特征波长并不都与

氮含量具有高相关性"此外!组合运用
g$@

特征波长提取方法和
\/̀

或
/$(

光谱变换方法!也提高了模

型预测精度!但并不优于单独运用
g$@

特征波长提取方法或单独运用
\/̀

及
/$(

光谱变换方法"研究结

果可为潮间带沉积物氮估算和光谱数据预处理提供技术参考"

关键词
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可见
-

近红外光谱法具有快速'便捷等优点!已广泛应用

于土壤#沉积物氮含量估算)

.

*

"尽管采用光谱法预测氮含量

的研究比较多!但是以往主要针对土壤或湖泊沉积物!未有

潮间带沉积物氮含量的预测研究"潮间带是海陆交替的过渡

地带之一!人类活动造成大量氮元素被输送到潮间带地区!

并最终蓄积在沉积物中"在一定的条件下$温度'

)

U

值'氧

化还原电位等%!沉积物中蓄积的氮元素会通过一系列物理'

化学和生物过程释放到水体中!影响着潮间带及近岸水域环

境)

*

*

"因此定量化快速监测潮间带沉积物氮含量具有重要的

意义"

由于土壤#沉积物成分复杂!而且在光谱采集过程中往

往受到仪器'环境等干扰!因此光谱信息中包含了大量的噪

音和冗余信息"采用原光谱数据建模!不但计算复杂!而且

模型预测精度低"有必要探寻一种方法!在保留有用光谱信

息的同时!去除噪声!剔除冗余信息!为氮含量估算提供良

好的数据基础"光谱变换'特征波长提取是两个重要的去除

噪音和冗余信息的方法"光谱变换不仅可以去噪!而且可以

减少光谱信息的重叠度!集聚与加强有用的光谱信息)

+

*

"特

征波长提取可以剔除冗余变量!保留相关信息变量)

!

*

"然而

以往的研究主要对比研究不同的光谱数据变换方法!光谱特

征波长提取方法的对比研究以及二者的组合研究较少"有必

要研究特征波长提取方法及其与光谱变换方法的组合!优选

最佳的光谱数据预处理方法!以期实现最优的去噪'去冗余

信息效果"

支持向量机$

4;

))

%32d012%3D61]:70

!

/$\

%是一种无监

督式学习算法!学习泛化能力很强"其中!最小二乘支持向

量机$

&06424

j

;6304;

))

%32d012%3D61]:70

!

K//$\

%是一种改

进的支持向量机模型!采用最小二乘线性系统作为损失函

数!代替传统
/$\

采用的二次规划方法!进一步简化了计

算复杂性!并提高了预测结果的准确性)

,

*

"本研究在潮间带

沉积物光谱采集的基础上!组合运用
!

种光谱变换方法$多



元散射矫正'标准正态变换'一阶微分'二阶微分%和
+

种特

征波长提取方法$连续投影算法'无信息变量消除法'遗传

算法%以去除光谱噪音!挖掘沉积物氮敏感波长!突出相关

光谱特征"通过比较沉积物氮的
K//$\

模型精度!评价光

谱预处理组合方法的效果!以期为潮间带沉积物氮的光谱速

测提供研究基础和参考"
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实验部分
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沉积物样品采集

于青岛崂山区会场附近海洋潮间带采集了
.FG

份沉积物

样品!采样深度为
"

"

."1D

"每个采样点之间至少间隔
."

D

"采集的潮间带沉积物主要由黏土和粉砂组成"将采集的

样品自然风干!研磨'过
C"

目筛!用于光谱采集和化学分

析"

)-9

!

分析测定方法

沉积物氮含量采用过高氯酸
-

硫酸消化法测定)

C

*

!以此

作为光谱建模的标准值"光谱反射率测定采用海洋光学

M@C,"""

光谱仪!光谱采样间隔为
.7D

!积分时间
C""D4

!

谱区范围
*""

"

..""7D

"取
+

"

,

<

沉积物样品放在自制样

品盒中!轻轻刮平!采用
!,r

视场角光纤探头进行光谱采集"

每个土壤样品采集
,

次光谱反射率!取平均值"为减少噪声

影响!剔除信噪比较低的边缘波段!保留
*+"

"

FG"7D

的光

谱数据"

)-;

!

数据处理

.'+'.

!

光谱预处理

采用多元散射校正 $

D;&2:

)

&:162:d041622031%33012:%7

!

\/̀

%'标准正态变换$

42678638:c087%3D6&d63:62:%7

!

/$(

%'

一阶微分和二阶微分进行沉积物光谱数据变换"采用连续投

影算法$

4;11044:d0

)

3%

O

012:%746&

<

%3:2]D

!

/B9

%'无信息变量

消除法$

;7:7R%3D62:d0d63:6Y&00&:D:762:%7

!

g$@

%和遗传算

法$

<

0702:16&

<

%3:2]D

!

I9

%进行特征波长提取"

.'+'*

!

模型建立

采用
J077638-/2%70

$

J/

%方法对
.FG

个沉积物样品进行

分类"采用最小二乘支持向量机法$

&06424

j
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K//$\

%进行建模"

.'+'+
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模型检验

模型检验采用决定系数$

&

*

%'误差均方根$

i\/@̀

%和

剩余估计偏差$

iBL

%为评价参数"当
&

* 越大!

i\/@̀

越

小!表示模型的精度越好"此外!当
iBL

%

.'"

时!表明模型

预测能力很差!模型不可靠&当
.'"

%

iBL

%

.'!

时!表明模

型预测能力较差&当
.'!

%

iBL

%

.'#

时!表明模型预测能力

较好!可以对样本进行估测&当
.'#

%

iBL

%

*'"

时!表明模

型预测能力好!可对样本进行定量估测!当
*'"

%

iBL

%

*',

时!表明模型具有很好的定量预测能力&当
iBL

%

*',

时!

模型具有极好的预测能力)

G

*

"

*

!

结果与讨论

9-)

!

光谱数据变换

图
.

显示了潮间带沉积物氮含量与光谱反射率的正相关

性"从图中可以看出!随着波长增加!原光谱反射率与氮含

量的相关系数呈现先增加后降低的趋势!其中
+,"

"

C*"7D

波段的相关系数较高!位于
"'!"

"

"',,

之间!最敏感的波长

出现在
,"+7D

处!相关性为
"',,

"经过一阶微分和二阶微

分光谱变换后!整个波段的相关系数起伏非常大!连续性

差!且与原光谱相比!大多数波长的相关系数降低了"经过

多元散射校正$

\/̀

%和标准正态变换$

/$(

%光谱变换后!相

关性从
*+"

"

+*,7D

波段范围呈现上升趋势!在
++"

"

!*,

7D

波段范围呈现急剧下降又急剧上升的趋!之后从
!*,

"

,,!7D

波段范围内继续升高!但增加幅度较为平缓!到
,,!

7D

处相关性曲线再次呈现下降0上升0再下降的趋势"相

对于原光谱!除
+,,

和
G!"7D

左右!其他波段的相关系数都

增加了"这暗示着!

\/̀

或
/$(

可以降低内外部环境因子

的干扰!将原本湮没在原光谱数据中的一些微弱的沉积物氮

特征光谱信息挖掘出来"

图
)

!

潮间带沉积物氮含量与光谱反射率的正相关性

*+

,

-)
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从表
.

可以看出!光谱变换对模型的建模精度影响不

大"无论光谱变换与否!模型的建模集
&

* 都很高$

&

"'FF

%!

i\/@̀

都很低$

%

"'"*

%"但是!光谱变换对模型的预测精

度影响较大"基于原光谱构建的模型检验集
&

*

!

i\/@̀

和

iBL

分别为
"'#+

!

"'.+

和
*'+G

"经过一阶微分和二阶微分

光谱变换后!模型的检验集
&

* 极大的降低了!分别为
"'C*

和
"',.

!且
iBL

都小于
.'!

!这可能与一阶微分和二阶微分

降低了光谱反射率与氮含量的相关性有关"但是!

\/̀

和

/$(

均提高了模型的检验集
&

*

!降低了
i\/@̀

!且
iBL

都高于
*',

!这暗示着
\/̀

和
/$(

均可以强化沉积物氮的

相关信息!提高模型预测精度"

表
)

!

光谱变换和特征波长提取对潮间带沉积物氮
.JJWS

模型精度的影响

G/A71)

!

!CC1B6?C0

3

1B6"/76"/50C?"4/6+?5/5EBF/"/B61"+06+B

M/N1715

,

6F126"/B6+?5?56F1/BB8"/B

D

?C.JJWS

4?E17?C5+6"?

,

15+5+561"6+E/701E+41560

光谱变换
特征波

长提取

建模集 检验集

&

*

i\/@̀

&

*

i\/@̀ iBL

无 无
. "'"* "'#+ "'.+ *'+G

一阶微分 无
. "'"" "'C* "'.! .'+G

二阶微分 无
"'FF "'"+ "',. "'., .'**

\/̀

无
. "'". "'## "'.* *'G#

/$(

无
. "'"* "'#G "'.* *'CF

无
/B9 "'#" "'.+ "'GG "'.C .'F.

一阶微分
/B9 "'#G "'.. "'!G "'*+ .'++

二阶微分
/B9 "'#. "'.! "',! "'*" .'!G

\/̀ /B9 "'GF "'.! "'GG "'.! *'"#

/$( /B9 "'#. "'.+ "'GF "'., *'..

无
g$@ "'F! "'"G "'#F "'.* *'G"

一阶微分
g$@ . "'"" "'GF "'.G .'F+

二阶微分
g$@ . "'". "'G# "'.G *'"!

\/̀ g$@ "'FC "'"C "'#C "'.. *'G*

/$( g$@ "'F+ "'"# "'#G "'.+ *',+

无
I9 "'GG "'., "'+F "'*! .'*#

一阶微分
I9 "'## "'.+ "'!, "'*+ .'+*

二阶微分
I9 "'"C "'*F "'** "'*F .'"G

\/̀ I9 "'CF "'.C "',, "'*+ .'!*

/($ I9 "'## "'.. "'G* "'., .'##

9-9

!

特征波长提取

识别有用的特征波长!剔除无关的特征波长!突出潮间

带沉积物氮的光谱信息非常重要"但是!不恰当的波长提

取!反而会造成有用光谱信息损失!不利于模型精度的提

高"表
.

显示了
+

种特征波长提取方法对
K//$\

模型精度

的影响"结果表明!连续投影算法$

/B9

%'无信息变量消除

法$

g$@

%和遗传算法$

I9

%三种特征波长提取方法都降低了

模型的建模精度!这可能是因为特征波长提取减少了建模变

量"但是!这三种特征波长提取方法对模型预测精度的影响

并不一致"

/B9

稍微降低模型的预测精度"而
g$@

增加了

模型的预测精度!检验集
&

*

!

i\/@̀

和
iBL

分别为
"'#F

!

"'.*

!

*'G"

!表明
g$@

能更加充分'准确地挖掘光谱信息!

使模型更加稳定!预测误差更小"从图
*

看!

/B9

提取了
*!

个特征波长!主要集中在
#+"

"

FG"7D

波段间!而
g$@

提

取了
G*

个波长!且分布范围广"此外!遗传算法极大的降低

了模型的预测精度!检验集
&

*

!

i\/@̀

和
iBL

仅为
"'+F

!

"'*!

和
.'*#

!即基于
I9

建立的模型预测能力非常差!分析

认为
I9

在运行过程中容易陷入了局部极小化"从表
*

中可

以看出
I9

提取的特征波长约为
F""7D

!且提取的特征波长

仅有
.G

个"

9-;

!

光谱数据变换与特征波长提取组合

从表
.

中可以看出!在无特征波长提取的情况下或在

I9

特征波长提取的情况下!

\/̀

和
/$(

光谱变换都增加

了模型的预测精度"但是!在
/B9

或
g$@

特征波长提取的

情况下!

\/̀

和
/$(

光谱变换对模型的预测精度影响不

大"此外!在无特征波长提取以及
/B9

特征波长提取的情况

下!一阶微分和二阶微分都极大的降低了模型的预测精度"

而在
g$@

特征波长提取的情况下!一阶微分和二阶微分对

模型预测精度的影响幅度有所减弱"在
I9

特征波长提取的

情况下!一阶微分对模型预测精度影响不大!二阶微分极大

的降低了模型预测精度"

在无光谱变换'一阶微分和二阶微分光谱变换的情况

下!

g$@

特征波长提取都提高了模型的预测精度&而在

\/̀

和
/($

光谱变换的情况下!

g$@

特征波长提取对模

型的预测精度影响不大"在无光谱变换'

\/̀

'

/($

和一阶

微分光谱变换的情况下!

/B9

都降低了模型的预测精度&但

在二阶微分光谱变换的情况下!

/B9

对模型预测精度影响不

大"在无光谱变换'

\/̀

'二阶微分光谱变换的情况下!

I9

极大的降低了模型预测精度&而在一阶微分'

/($

光谱变换

的情况下!

I9

对模型预测精度的影响幅度有所减轻"

尽管在无光谱变换或在
\/̀

!

/($

和一阶微分光谱变

换的情况下!

/B9

对模型精度的影响趋势基本一致"然而!

经过光谱变换后!

/B9

提取的特征波长点发生变化$图
*

%"

未经过光谱变换时!

/B9

提取的特征波主要集中在
#,"

"

FG"7D

之间&经过
\/̀

光谱变换后!

/B9

提取的特征波长

主要在
G,"

"

#""

和
F!"

"

FC"7D

&经过
/$(

光谱变换后!

/B9

提取的特征波长主要在
C,"

"

#""

和
F!"

"

FG"7D

"有

意思的是!无论是无光谱变换还是经过光谱变换!

/B9

提取

的特征波长区域与图
.

中高相关性区域并不对应!这暗示着

合适的建模波长并不只是高相关性波长"经过一阶微分和二

阶微分光谱变换后!

/B9

提取的特征波长在全波段都有分

布!与未经过光谱变换提取的特征波长区别明显"另外!经

\/̀

光谱变换后!

g$@

提取的特征波长数量极大幅度降低

了&经
/$(

光谱变换后!

g$@

提取的特征波长较为聚集!

主要集中在
+*"

和
G."7D

附近!但特征波长点的这些变化

并没有影响模型精度"此外!经一阶微分和二阶微分光谱变

换后!

g$@

提取的特征波长数量极大的增加了!这可能是模

型精度增加的一个重要原因"最后!无论光谱变换与否!

I9

提取的特征波长数量均较少!且主要分布于
F""7D

左右"

尤其是经过二阶微分光谱变换后!

I9

提取的特征波长的数

量仅为
.

个!这可能是模型精度降低的一个关键原因"

相对于无光谱变换和无特征波长提取预处理!仅
\/̀

..!*
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光谱变换!或仅
/$(

光谱变换!或仅
g$@

特征波长提取!

或
\/̀

与
g$@

结合!或
/$(

与
g$@

结合都能提高模型

的预测精度"但是!相对于单独运用
g$@

特征波长提取方

法或单独运用
\/̀

及
/$(

光谱变换方法!组合运用
g$@

特征波长提取方法和
\/̀

或
/$(

光谱变换方法并没有提高

模型的预测精度"

图
9

!

提取的潮间带沉积物氮特征波长点

*+

,

-9

!

!26"/B61EBF/"/B61"+06+BM/N1715

,

6F

3

?+560?C+561"6+E/701E+41565+6"?

,

15

+

!

结
!

论

!!

复杂的沉积物成分以及测试环境都会对目标光谱产生影

响!而光谱变换可消除部分影响"周清等)

#

*认为导数变换可

以去除部分线性或接近线性的背景值干扰!降低低频噪声对

光谱的影响!突显细微信息差异"杨红飞等)

F

*认为光谱数据

归一化比值处理可增强光谱与检测目标之间的相关性!突出

光谱敏感波段!提高模型预测精度和稳定性"研究发现!

\/̀

或
/$(

可改变光谱反射率与氮含量的相关性!释放被

掩盖的有用光谱信息!提升模型预测精度"而一阶微分和二

阶微分则降低了光谱反射率与氮含量的相关性"对光谱数据

进行微分变换时!光谱反射率变化小!则微分值接近于零!

光谱反射率变化较大!则微分值较大"因此!微分有利于限

*.!*
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制低频背景光谱的影响!但会放大高频噪声的干扰!这可能

是本研究微分降低光谱反射率与氮含量相关性的重要原因"

本研究发现!采用全部的波长点建模!比选择部分波长

点建模更能够提高模型的建模精度"但是!并不是采用的波

长点数量越多!越有利于模型的预测精度"

g$@

可以有效地

挖掘出有用的光谱信息!剔除无关信息!提高模型预测精

度"类似的!梁梦醒等)

."

*也表示!采用
g$@

优选敏感波长

后!模型的准确性更高"有意思的是!

g$@

提取的特征波长

与氮含量高相关性的波长并不是对应的!这可能是因为!合

适的特征波长并非仅包括高相关性波长!无吸收或吸收较弱

的波长也可以作为特征波长!用来矫正散射等影响"本研究

还发现!并非所有的特征波长提取方法都能够增加模型的预

测精度"遗传算法降低了潮间带沉积物氮的模型预测精度!

推测可能是因为遗传算法导致变量过少而影响了模型的预测

能力"

由于光谱变换能够提取微弱的光谱变化!突出有用的光

谱信息!更有利于特征波长的选择!因此推测光谱变换和特

征波长提取组合将提高
K//$\

模型精度&部分光谱变换与

特征波长提取组合比单独运用特征波长提取更有利于模型预

测精度!比如在无光谱变换的情况下!

I9

极大的降低了模

型预测精度&而在
/($

光谱变换的情况下!

I9

对模型预测

精度的影响幅度有所减轻"研究结果中!

g$@

是效果最优的

特征波长提取方法!

\/̀

和
/$(

是效果最优的光谱变换方

法!但是!相对于单独运用
g$@

特征波长提取方法或单独

运用
\/̀

以及
/$(

光谱变换方法!组合运用
g$@

特征波

长提取方法和
\/̀

或
/$(

光谱变换方法并没有提高模型的

预测精度!这与预想并不一致"推测可能是组合预处理反而

造成了光谱数据的过度处理!并不能够增加信噪比和模型精

度"
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