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水是一种有限的资源#对农业+工业乃至人类的生存都是必不可少的#良好的水环境是可持续发展

的重要保障$对水质信息的科学监测#是实现水资源优化配置与高效利用的基础$联合国环境署!

%E<*

"与

世界卫生组织!

53#

"指出#应当加强发展中国家的水质监测网络#包括数据质量的保证和分析能力的提

高$光谱法作为一种新兴的水质分析方法#相比传统的化学水质监测方法#具有/响应速度快+多参数同步+

绿色无污染0的特点$传统单波长+多波长的线性模型依赖于水体对特定波长的吸收特征#不适用于多组分

混合溶液且普适性较差$因此#提出了一种基于
$<9)

的非线性全光谱定量分析算法#建立适用于多组分混

合溶液浓度预测模型#达到利用全光谱信息来预测浓度信息的目的$利用实验室配置的
H#L

#

Q#L
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和
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多组分混合溶液与
E#
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+浊度+色度多组分混合溶液作为实验样本#使用光谱仪采集样本的光谱曲

线#通过全光谱数据进行浓度预测实验#结果显示#对于
H#L

#

Q#L
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和
)#H

多组分混合溶液#本算法对于

三种组分的决定系数!
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#均方根误差!
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"分别为
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)对于
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+浊度+色度多组分混合溶液#决定系数!
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均方根误差!
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"分别为
4,+44-

#
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和
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$通过对比本算法与偏最小二乘!

*";

"+支持向量机

回归!

;.9

"+决策树!

L)

"+极端随机树!
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"对于同一组数据的实验结果#表明(在两组多组分混合溶液的

实验中#本算法对于其中各组分的决定系数!

%

!

"均为最优#相比于其他对比算法均方根误差!

9=;<

"均有大

幅减少$本算法可利用光谱信息对多组分混合溶液进行定量分析#在计算时间相当的情况下#可有效的提高

浓度预测精度#减少定量分析的均方根误差#可为光谱法水质监测提供一种新的有效途径$
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人类的行为活动会对地球生存环境构成重大威胁$据研

究#全球所有死亡人数中有
!71

是因为环境因素&

+

'

$对人类

生存环境的研究+保护和治理刻不容缓$水是自然环境和社

会环境中极为重要且活跃的因素#对水质信息的科学监测是

实现水资源优化配置与高效利用的基础$水质监测中常用到

的指标包括化学需氧量!
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化需氧量!
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"+硝酸盐氮!
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"+浊度!
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"+色度!
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"等$通过这些指标的监测#可以反映

当前水体中各种污染物的浓度及变化趋势#从而达到评价水

质状况的目的$

常用的水质监测方法多为基于化学检测的方法#包括现

场取样进行实验室化学检测和利用基于化学法的仪器进行原

位监测$现场取样进行实验室化学检测非原位+周期长#难

以实现在线监测)基于化学法的仪器由于其使用化学试剂#

存在化学残留#容易导致二次污染$近年来#基于光谱法的

水质监测技术由于无需化学试剂+无二次污染+快速准确+

成本低的特点#可实现实时在线原位测量#已广泛应用于在

线水质监测领域$光谱法水质监测技术是利用水中特定物质



吸收特定波长的光#产生分子吸收光谱#通过建立预测模

型#根据测得的吸收光谱来定性定量地分析水质参数$

光谱法水质监测中常用的预测模型主要分为线性模型和

非线性模型#线性模型主要包括单波长法+多波长组合法+

偏最小二乘!
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波段分析

水体总悬浮物&

7

'

)

H>RRKRKX&*RPK6/

等利用多元线性回归!

CN0&

6P_>RP>?0K0POK>RRK

V

RKXXP/O

#

="9

"预测
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是由
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提出的一种多元线性回归方法#它通过不断提取主成

分来简化数据#建立回归模型#王莉丽等将
*";

用于水体化

学需氧量的测量并取得了不错的效果&

-
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等使用
*";

和多种机器学习算法预测水体总氮含量&
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$非线性模型主要

包括支持向量机!
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"#神经网

络#决策树等$
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是由
.>

\

OPb

提出的一种非线性回归方

法#它将低维数据映射到高维空间进行回归#再把高维空间

的超平面映射回低维空间#建立回归模型#陈颖等人将
;.=

的改进方法用于水体硝酸盐浓度的预测&

G
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MN

等使用随机

森林!

R>OB/C /̂RKX6
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98

"的方法预测河流水体浊度&
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)神经

网络是一种仿生的计算方法#用于大规模非线性的系统建

模#

HZ>RN0>6Z>

等将人工神经网络!
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等使用近红外光

谱结合卷积神经网络!
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检测农业灌溉用水&
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'

$

单波长+多波长的组合方法都依赖于水体对特定波长的

吸收特征#同一波长组合建模可能适应于特定应用场景#不

具有普适性$

*";

算法虽然利用了全光谱的数据#但只能寻

找线性特征进行回归#无法捕捉非线性的特征$

;.=

算法对

小样本的学习和预测性能较好#但惩罚参数的选择对模型精

度影响较大#惩罚参数较大模型容易过拟合#惩罚参数较小

模型容易欠拟合$基于神经网络的算法对样本的数量需求较

高#在小样本情况下模型泛化能力较差#且模型训练时间长$

+

!

算法原理

#"#

!

算法基本原理

为了解决上述问题#引入机器学习中极端随机树的思

想#提出了一种基于改进极端随机树!
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"的非线性全光谱浊度定量分析算法$

极端随机树!
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"是由
*PKRRK

MKNR6X

等学者提出的基于决策树的集成方法#用于解决机器

学习中的监督分类和回归问题$该方法对高维特征数据能很

好的处理#准确度高#且能够并行计算#执行效率高&

++

'

$由

于精细光谱数据的高光谱分辨率导致的数据量大+不同波段

之间数据存在冗余等特点#采用核主成分分析!
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"方法进行特征降维#通过非

线性函数把吸光度光谱映射到高维空间进行主成分分析#提

取数据高维+非线性的特征$之后#正态化降维后的数据#

训练基于
$<9)

的非线性全光谱浓度预测模型#算法流程图

如图
+
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图
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算法流程图

'-

.

"#

!

'E3Q5607<34>+($0E

.

37-<6/

+,+,+

!

吸光度转换

实验室测得的水体光谱为透射光谱#首先应转换为吸光

度光谱#转换方法如式!

+

"所示$
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"中#

"
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为被测水体的透射光谱#

"

4

为标准去离子水的

透射光谱#

,

为吸光度光谱$

+,+,!

!

核主成分分析

核主成分分析方法是一种非线性的数据降维方法#它利

用投影子空间技术#将信号非线性的映射到特征空间#在特

征空间中对转换后的信号运用线性主成分分析进行数据降

维#再将降维后的数据投影回输入空间#其中的非线性映射

必须是可逆的$

根据
:*H2

算法的原理#将其用于吸光度光谱特征降维

的流程如图
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图
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首先#针对转换后的吸光度光谱#定义核矩阵
"

$

然后#计算中心化后的核矩阵'

"

#如式!
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"所示#其中
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之后#计算核矩阵'
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的非零特征值!
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照特征值降序重新排列特征值向量#确定主特征向量的个数

为
6

$

最后#计算样本在特征空间上的投影#即为
:*H2

降维

后的吸光度光谱$

+,+,7

!

数据正态化

数据正态化是为了让数据服从标准正态分布$假设
:*&

H2

降维后的吸光度光谱为
-

#它服从均值为
#

+方差为
$

的

正态分布$则数据正态化的计算公式如式!
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"所示
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"

式!
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"中#
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为正态化变换后的数据#服从均值为
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#方差为

+

的正态分布$
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极端随机树

决策树!

BK@PXP/O6RKK

#
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"是一种分类+回归模型#具有

较高的可解释性和鲁棒性&

+!

'

$极端随机树是一种基于决策

树的集成方法#它由很多棵决策树组成#且每一棵决策树之

间没有关联$极端随机树在树节点分割时随机化切割点的选

择#随机化的强度可以根据不同问题的需求#通过调节参数

的方式来改变&

+7

'

$极端随机树使用所有的训练样本得到每

棵决策树#组合成为模型#当有一个新的样本输入的时候#

让模型中的每一棵决策树分别进行判断$与其他机器学习算

法相比#极端随机树除了高准确性之外#还具有高计算效率

的优势$

极端随机树算法根据经典的自上而下方法构建一组/自

由生长0的决策树或回归树#与其他基于树的集合方法有两

点不同(不同于随机森林在一个随机子集内得到最佳分叉属

性#它选择分叉的特征属性时是完全随机的)它使用整个学

习样本来得到每棵决策树&

+(

'

$

极端随机树的实现流程如图
(

所示$
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模型评价标准
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决定系数

决定系数!
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N>RK

#
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!

"反应了因变量的全部变异能通

过回归关系被自变量解释的比例$决定系数越大#自变量对

因变量的解释程度越高#自变量引起的变动占总变动的百分

比越高#观察点在回归直线附近越密集$如
%

! 为
4,'

#表示

回归关系可以解释因变量
'41

的变异#

%

! 越大#表示模型

的拟合效果越好$
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! 的计算公式如式!
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为预测值#
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为真实值#
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为均值#

%

!

(

&

4

#

+

'$

+,!,!

!

均方根误差

均方根误差!
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N>RKBKRR/R

#
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"是衡量平

均误差的方法#可以评价数据的变化程度#均方根误差越

小#说明用该预测模型描述实验数据的准确度越高#
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的计算公式如式!
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实验与结果讨论
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!

仪器与数据采集

实验室数据采集方法如图
7

所示#实验装置主要由光

源+精细光谱分析仪和采集软件组成$

图
=

!

实验装置示意图
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其中光源采用氘卤二合一光源#它在一个通道里整合了

连续的氘灯和卤素灯宽波段光谱#波长范围
+'4

"

!!44OC

#

预热时间
(4CPO

$光路采用抗紫外辐照石英光纤#纤芯直径

F44

#

C

#波长范围
+I-

"

++44OC

$比色皿采用石英比色皿#

光程
+4CC

#适用波长
+I-

"

!-44OC

$光谱仪采用项目组

自主研发的光谱分析仪#如图
-

所示$

!!

该光谱仪采用了连续谱精细获取技术#整个仪器采用了

双光路矫正#采用特征点领域多波长位置实现大量程适应性

调节#其光谱范围为
+I-

"

++44OC

#光谱采样间隔为

4,(-OC

$

使用本套实验装置#对光源进行
-Z

连续测量#得到本

系统稳定性为
!,7I1

$
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实验数据

使用实验室配置的多组分混合溶液来模拟复杂水体#为

了避免本算法只对特定的混合溶液有效#使本算法所建立的

非线性全光谱浓度预测模型具有普适性#且克服水体混浊

度+色度等对光学测量有严重干扰的影响因子#实验数据选

取了两组不同的多组分混合溶液#分别为
!44

组
H#L

#

Q#L

-

和
)#H

多组分混合溶液与
+II

组
E#

7

&E

+浊度+色度

多组分混合溶液$

!,!,+

!

H#L

!

Q#L

-

!

)#H

多组分混合溶液数据集

采用国标方法#用邻苯二甲酸氢钾+谷氨酸和葡萄糖配

置
!44

组不同浓度的
H#L

#

Q#L

-

#

)#H

混合溶液#如表
+

所示$

!!

将
!44

组样本随机分配#取其中
(4

组为测试集#其余

+F4

组为训练集$

!,!,!

!

E#

7

&E

"浊度"色度多组分混合溶液数据集

实验室采用国标方法#用硝酸钾+硫酸肼+六次甲基四

胺+六氯铂酸钾和六水氯化钴配置
+II

组不同浓度的
E#

7

&

E

+浊度+色度混合溶液#如表
!

所示$

(!'7
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图
?

!

极端随机树算法流程图

'-

.

"?

!

'E3Q5607<341O<71/1E

M

70:83/-U1<71120E

.

37-<6/

图
H

!

光谱仪模型图及实物图

'-

.

"H

!

,381E8-0

.

70/0:8

;

6

M

2-50E8-0

.

70/

34<612

;

15<73/1<17

!!

将
+II

组样本随机分配#取其中
7I

组为测试集#其余

+-4

组为训练集$

!,!,7

!

多组分混合溶液光谱数据采集

采用上述实验装置#在室温&!

!-g+

"

h

'条件下对配置

的样本进行透射光谱的测量#每个样本扫描
+4

次#取平均值

作为该样本的测量值$

H#L

#

Q#L

-

和
)#H

混合溶液的透射

光谱如图
F

!

>

"所示#

E#

7

&E

+浊度+色度混合溶液的透射光

谱如图
F

!

?

"所示$

-!'7

第
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表
#

!

ABR

#

GBR

H

#

$BA

多组分混合溶液数据集样本特性表

$0DE1#

!

$6120/

;

E1560705<17-2<-52<0DE134/9E<-)53/

;

3:1:<

/-O1823E9<-3:80<021<34ABR

#

GBR

H

0:8$BA

组分
H#L

%

!

C

V

1

"

D+

"

Q#L

-

%

!

C

V

1

"

D+

"

)#H

%

!

C

V

1

"

D+

"

最小值
4,7 4 4,+

下四分位数
7,'- !,GI +,-I

上四分位数
+( F,I -,F

最大值
!4 ',G I

平均数
',-G (,'7 7,I7

标准偏差
-,I+ !,-G !,7!

表
!

!

CB

=

)C

&浊度&色度多组分混合溶液

数据集样本特性表

$0DE1!

!

$6120/

;

E1560705<17-2<-52<0DE134/9E<-)53/

;

3:1:</-O18

23E9<-3:80<021<34CB

=

)C

#

<97D-8-<

M

0:853E37-<

M

组分
E#

7

&E

%

!

C

V

1

"

D+

"

浊度%

!

C

V

1

"

D+

"

色度%

*H%

最小值
G 4,- G

下四分位数
' +,- '

上四分位数
+( ( +7

最大值
+- - +-

平均数
++,(7 !,G +4,GF

标准偏差
!,G( +,-! !,(7

图
I

!

多组分混合溶液透射光谱

'-

.

"I

!

$70:2/-22-3:2

;

15<7034/9E<-)53/

;

3:1:</-O1823E9<-3:2

!"=

!

>+($

算法相关参数确定

!,7,+

!

核函数的选取

在
+,+,!

节核主成分分析中介绍了核函数#常用的核函

数包括线性核函数+多项式核函数+高斯核函数+余弦核函

数+

XP

V

C/PB

核函数等#实验选取上述
-

类作为
$<9)

算法中

的核函数#在
H#L

#

Q#L

-

和
)#H

多组分混合溶液数据集上

进行实验#通过结果中的决定系数值#初步选取
$<9)

算法

中的核函数$实验结果如表
7

所示#其中
%

!

!

>_K

"表示
H#L

#

Q#L

-

和
)#H

的平均决定系数$

表
=

!

>+($

算法不同核函数的实验结果

$0DE1=

!

+O

;

17-/1:<0E7129E<234>+($0E

.

37-<6/

92-:

.

8-44171:<V17:1E49:5<-3:2

核函数
0POK>R

\

/0

U

O/CP>0 R?̂ @/XPOK XP

V

C/PB

%

!

!

H#L

"

4,'G4' 4,'G7( 4,'-+F 4,'((F 4,'F'4

%

!

!

Q#L

-

"

4,7G!7 4,7I7- 4,7!I4 4,(+7! 4,(4IF

%

!

!

)#H

"

4,'G4- 4,'G(I 4,'-I( 4,'(I( 4,'FIF

%

!

!

>_K

"

4,GG+! 4,GGG! 4,G(F4 4,GFIG 4,GI!+

!!

由表
7

可知#对于
H#L

#

Q#L

-

和
)#H

这
7

种指标#最

合适的核函数不尽相同#但
XP

V

C/PB

核函数的平均决定系数

最大#即选择
XP

V

C/PB

函数作为
$<9)

算法中的核函数#可

同时满足
H#L

#

Q#L

-

和
)#H

这
7

种指标的需求$

!,7,!

!

核函数的参数选择

上节中选择了
XP

V

C/PB

函数作为
$<9)

算法的核函数#

XP

V

C/PB

函数的计算公式为式!

F

"所示$

;

!

<

#

9

"

+

6>OZ

!

"

<

$

9

.

(

" !

F

"

其中
"

通常取特征数的倒数#此时取
"

i

+

!4(I

$式中
(

为一

个常数#同时还需确定主成分的个数
5

$实验选取主成分的

个数
5

为
!

到
+4

#参数
(

为
4

到
+4

进行实验#选择最合适的

核函数参数$表
(

为
XP

V

C/PB

核函数在选取主成分数为
5

的

条件下的决定系数$

!!

由表
(

可知#当
XP

V

C/PB

核函数在主成分数选取
-

和
I

时#均有两个指标的决定系数最大#当主成分数
5

选取
-

时#

平均决定系数最大#因此选择
XP

V

C/PB

核函数的主成分数
5

为
-

$

表
-

为
XP

V

C/PB

核函数主成分数
5

为
-

时#在不同参数
(

下的决定系数$

!!

由表
-

可知#当
XP

V

C/PB

核函数在主成分数
5

为
-

+参数

(

为
F

时#平均决定系数最大#因此
$<9)

算法选取
XP

V

C/PB

核函数的主成分数
5

为
-

+参数
(

为
F

$

!,7,7

!

极端随机树中的参数选择

极端随机树中树的数量为
:

#表
F

为
$<9)

算法在不同

:

下的实验结果$

!!

由表
F

可知#当树的个数
:

取
7!4

时#平均决定系数最

大#因此
$<9)

算法选取极端随机树中树的个数
:

为
7!4

$

!"?

!

实验结果

!,(,+

!

H#L

!

Q#L

-

和
)#H

多组分混合溶液实验结果

选取
H#L

#

Q#L

-

和
)#H

多组分混合溶液数据集进行

F!'7
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表
?

!

2-

.

/3-8

核函数在选取主成分数为
$

时的实验结果

$0DE1?

!

$611O

;

17-/1:<0E7129E<234<612-

.

/3-8V17:1E49:5<-3:Q61:<61:9/D1734

;

7-:5-

;

0E53/

;

3:1:<2-221E15<1802$

5 ! 7 ( - F G I ' +4

%

!

!

H#L

"

4,''I( 4,'''+ 4,'''+ 4,'''7 4,''I' 4,''I' 4,'''7 4,'''! 4,''I'

%

!

!

Q#L

-

"

4,'G4+ 4,'I(+ 4,'I-+ 4,''47 4,'I!I 4,'I-+ 4,'I-! 4,'G4+ 4,'G4'

%

!

!

)#H

"

4,''IF 4,'''+ 4,''I' 4,'''! 4,''I' 4,'''! 4,'''7 4,'''4 4,'''+

%

!

!

>_K

"

4,'I'4 4,''(+ 4,''(( 4,''F7 4,''7- 4,''(( 4,''(F 4,'I'( 4,'I'F

表
H

!

2-

.

/3-8

核函数在不同参数
%

下的实验结果

$0DE1H

!

+O

;

17-/1:<0E7129E<2342-

.

/3-8V17:1E49:5<-3:9:8178-44171:<

;

070/1<172%

( 4 + ! 7 ( - F G I ' +4

%

!

!

H#L

"

4,'''! 4,'''7 4,'''+ 4,'''4 4,'''7 4,'''( 4,'''7 4,'''7 4,'''( 4,'''7 4,'''7

%

!

!

Q#L

-

"

4,'II! 4,'II( 4,'IG+ 4,'I'G 4,''47 4,'IIG 4,''+( 4,'III 4,'II! 4,'I'' 4,'III

%

!

!

)#H

"

4,'''7 4,'''7 4,''I' 4,'''! 4,'''7 4,'''7 4,'''7 4,'''! 4,'''7 4,'''7 4,'''+

%

!

!

>_K

"

4,''-F 4,''-G 4,''-4 4,''F4 4,''F7 4,''-I 4,''FG 4,''-I 4,''-F 4,''F! 4,''-G

表
I

!

>+($

算法在不同参数
&

下的实验结果

$0DE1I

!

+O

;

17-/1:<0E7129E<234>+($0E

.

37-<6/9:8178-44171:<

;

070/1<172&

: !4 -4 I4 +!4 +-4 +I4 !!4 !-4 !I4 7!4 7-4

%

!

!

H#L

"

4,''IF 4,'''! 4,'''! 4,'''F 4,'''! 4,'''( 4,'''( 4,'''7 4,'''- 4,'''7 4,'''-

%

!

!

Q#L

-

"

4,'I4+ 4,'I(I 4,'I'7 4,'IG7 4,'IF' 4,'III 4,'I-I 4,'I'I 4,'II4 4,''+( 4,''4I

%

!

!

)#H

"

4,'''+ 4,''I' 4,'''+ 4,'''+ 4,'''7 4,'''7 4,'''- 4,'''! 4,'''7 4,'''7 4,'''7

%

!

!

>_K

"

4,''!F 4,''(7 4,''-' 4,''-7 4,''-+ 4,''-I 4,''(' 4,''F+ 4,''-F 4,''FG 4,''F-

: 7I4 (!4 (-4 (I4 -!4 --4 -I4 F!4 F-4 FI4 G!4

%

!

!

H#L

"

4,'''+ 4,'''7 4,'''( 4,'''( 4,'''7 4,'''7 4,'''( 4,'''7 4,'''! 4,'''! 4,'''7

%

!

!

Q#L

-

"

4,'II4 4,''4+ 4,''4( 4,''44 4,'IGI 4,'IIF 4,'IGG 4,''44 4,''4! 4,'I'7 4,'I'7

%

!

!

)#H

"

4,'''7 4,'''! 4,'''7 4,'''! 4,'''! 4,'''+ 4,'''4 4,'''! 4,'''7 4,'''7 4,'''7

%

!

!

>_K

"

4,''-- 4,''F! 4,''F( 4,''F! 4,''-( 4,''-G 4,''-( 4,''F! 4,''F! 4,''-' 4,''F4

实验#

$<9)

算法的核函数为
XP

V

C/PB

函数#主成分数
5

为
-

#

参数
(

为
F

#

:

为
7!4

$图
G

为其测试集的实验结果#包括三

种组分的真实值与
$<9)

算法预测值对比和
$<9)

算法的相

对误差$由图
G

可以看出#在测试集中
$<9)

算法可准确的

在多组分混合溶液中预测
H#L

#

Q#L

-

和
)#H

的含量$对于

测试集的
(4

个样本#其中
7I

个样本
H#L

的相对误差在
!1

以内#

7G

个样本
)#H

的相对误差在
!1

以内#最大不超过

G1

)

7I

个样本
Q#L

-

的相对误差在
+41

以内$

!!

表
G

为
$<9)

算法与
(

种对比算法的决定系数与均方根

误差$

!!

由表
G

可以看出#对于
H#L

#

Q#L

-

和
)#H

这三种指

标#

$<9)

算法可同时预测混合溶液中的三种指标#而其他
(

中对比算法对多组分混合溶液中
Q#L

-

这一指标的效果均较

差$同时
$<9)

算法的决定系数均大于
(

种比较算法#均方

根误差均小于
(

种比较算法$

!,(,!

!

E#

7

&E

"浊度"色度多组分混合溶液实验结果

选取
E#

7

&E

+浊度+色度多组分混合溶液数据集进行实

验#由于篇幅原因#此处不在列出预测值与真实值的对比

图#只列出与几种对比算法的模型评价参数对比$由表
I

可

以看出#对于
E#

7

&E

+浊度+色度这三种指标#

$<9)

算法也

可同时预测混合溶液中的三种指标#而其他
(

中对比算法对

多组分混合溶液中浊度这一指标的效果均较差$

G!'7
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图
J

!

>+($

算法在
ABR

#

GBR

H

和
$BA

多组分混合溶液测试集实验结果

!

>

"(

H#L

真实值与预测值对比)!

?

"(

Q#L

-

真实值与预测值对比)!

@

"(

)#H

真实值与预测值对比

!

B

"(

H#L

预测值相对误差)!

K

"(

Q#L

-

预测值相对误差)!

^

"(

)#H

预测值相对误差

'-

.

"J

!

$12<21<1O

;

17-/1:<0E7129E<234>+($0E

.

37-<6/437ABR

#

GBR

H

#

$BA/9E<-)53/

;

3:1:</-O1823E9<-3:2

!

>

"(

H/C

\

>RPX/O/̂6ZK6RNK_>0NK>OB6ZK

\

RKBP@6P/O_>0NK/̂ H#L

)

!

?

"(

H/C

\

>RPX/O/̂6ZK6RNK_>0NK>OB6ZK

\

RKBP@6P/O_>0NK/̂ Q#L

-

)

!

@

"(

H/C

\

>RPX/O/̂6ZK6RNK_>0NK>OB6ZK

\

RKBP@6P/O_>0NK/̂ )#H

)

!

B

"(

9K0>6P_KKRR/R/̂ H#L

\

RKBP@6P/O_>0NK

)!

K

"(

9K0>6P_KKRR/R/̂ Q#L

-

\

RKBP@6P/O_>0NK

)

!

^

"(

9K0>6P_KKRR/R/̂ )#H

\

RKBP@6P/O_>0NK

表
J

!

ABR

#

GBR

H

和
$BA

多组分混合溶液中
>+($

算法

与
?

种预测算法的评价参数对比

$0DE1J

!

A3/

;

07-23:341N0E90<-3:

;

070/1<172D1<Q11:>+($

0E

.

37-<6/ 0:8?

;

718-5<-3: 0E

.

37-<6/2437 ABR

#

GBR

H

#

$BA/9E<-)53/

;

3:1:</-O1823E9<-3:2

评价标准 指标
*"; ;.9 L) <9) $<9)

H#L 4,'+I- 4,'4G7 4,'FI! 4,''IF 4,'''7

%

!

Q#L

-

4,4-GG 4,+!FI 4,7-I! 4,'44I 4,''+(

)#H 4,'+I' 4,'7-! 4,'F-+ 4,''I+ 4,'''7

H#L !,IFFI 7,!F!( +,++I7 4,4(FF 4,4!((

9=;< Q#L

-

F,7+F+ -,I-!I (,74+I 4,FF(I 4,4-GG

)#H 4,(-7I 4,7F!! 4,+'-4 4,4+4F 4,444(

!,(,7

!

算法计算时间实验结果

实验选择
H#L

#

Q#L

-

和
)#H

多组分混合溶液数据集
+

和
E#

7

&E

+浊度+色度多组分混合溶液数据集
!

在同一硬件

配置的计算机上#对
-

种算法所需的计算时间进行比较$实

验采用的计算机硬件配置如下#处理器型号为
$O6K0H/RKPG

#

主频为
+,''M3S

#内存为
+FM

$表
'

给出了
-

种算法在两组

数据集上所需的计算时间$

表
L

!

CB

=

)C

&浊度&色度多组分混合溶液中
>+($

算法与
?

种预测算法的评价参数对比

$0DE1L

!

A3/

;

07-23:341N0E90<-3:

;

070/1<172D1<Q11:>+($

0E

.

37-<6/0:8?

;

718-5<-3:0E

.

37-<6/2437CB

=

)C

#

<97D-8-<

M

#

53E37-<

M

/9E<-)53/

;

3:1:</-O1823E9<-3:2

评价标准 指标
*"; ;.9 L) <9) $<9)

E#

7

&E 4,!((G 4,-!I( 4,'+74 4,'7I4 4,'I7(

%

! 浊度
4,44-4 4,+F7F 4,((I4 4,G7+G 4,IFI(

色度
4,F!!4 4,FG+F 4,'77- 4,'F+4 4,'I+4

E#

7

&E (,-G+( !,I-(F 4,-!F7 4,7G-4 4,+44-

9=;<

浊度
!,(FF' !,4G7( +,7FI( 4,FF-! 4,7!F(

色度
!,7'!F !,4G'4 4,(!++ 4,!(FF 4,+!4!

表
W

!

>+($

算法与
?

种预测算法的计算时间对比

$0DE1W

!

A3/

;

07-23:3450E59E0<-3:<-/1D1<Q11:>+($

0E

.

37-<6/0:8?

;

718-5<-3:0E

.

37-<6/2

算法
*"; ;.9 L) <9) $<9)

混合数据集
+

计算时间%
X 7,+ 7,! 7,- 7,I (,7

混合数据集
!

计算时间%
X 7 7,+ 7,+ 7,F (,+

I!'7
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!!

由表
'

可以看出#

$<9)

算法有着不错的计算速度#与

传统算法在同一量级$

7

!

结
!

论

!!

提出了一种基于改进极端随机树的非线性全光谱定量分

析算法#利用多组分混合溶液数据集进行实验#并与传统的

算法进行比较#得出以下结论(

传统的光谱定量分析算法大多只适用于单组分的水质分

析#在多组分混合溶液上表现较差#

$<9)

算法通过全光谱

数据进行非线性分析#相比传统的算法#具有更高的决定系

数和更低的均方误差#对多组分混合溶液的预测效果很好$

$<9)

算法具有挖掘数据深度特征的能力#这弥补了水

质在线测量中光谱定量分析算法对海浪光谱信息利用不足的

劣势#使得光谱定量分析对数据的挖掘能力得到提升#有效

的提升了光谱法水质在线监测的能力$

$<9)

算法在多组分混合溶液数据集中对浊度的检测均

方根误差为
4,7!F(

#虽为
-

种算法中的最优结果#但误差仍

偏高#下一步工作将继续优化
$<9)

算法对浊度的检测能

力#和更多种组分混合溶液的检测能力$
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PÔ/RC>6P/OPX6ZK?>XPX /̂R

/

\

6PC>0>00/@>6P/O>OBK̂̂P@PKO6NXK/̂ >̀6KRRKX/NR@KXT)ZK%OP6KBE>6P/OX<O_PR/OCKO6*R/

V

R>C

!

%E<*

"

>OB6ZK 5/R0B

3K>06Z#R

V

>OPS>6P/O

!

53#

"

\

/PO6KB/N66Z>6O>6P/O>0 >̀6KR

e

N>0P6

U

C/OP6/RPO

V

OK6̀/RbXPOBK_K0/

\

PO

V

@/NO6RPKXXZ/N0B?K

X6RKO

V

6ZKOKB

#

PO@0NBPO

V

PC

\

R/_PO

V

>O>0

U

6P@>0@>

\

>?P0P6PKX>OBB>6>

e

N>0P6

U

>XXNR>O@KT2X>OKCKR

V

PO

V

>̀6KR

e

N>0P6

U

>O>0

U

XPX

CK6Z/B

#

X

\

K@6R>0CK6Z/BZ>X6ZK@Z>R>@6KRPX6P@X/̂

/

>̂X6RKX

\

/OXK

#

X

U

O@ZR/OPS>6P/O/̂ CN06P

\

0K

\

>R>CK6KRX

#

KO_PR/OCKO6>0

\

R/6K@6P/O>OB

\

/00N6P/O&̂RKK

0

@/C

\

>RKB P̀6Z6R>BP6P/O>0@ZKCP@>0 >̀6KR

e

N>0P6

U

C/OP6/RPO

V

CK6Z/BXT)ZK6R>BP6P/O>0XPO

V

0K&?>OB

#

CN06P&?>OB0POK>RC/BK0

#

RK0PKX/O6ZK>?X/R

\

6P/O@Z>R>@6KRPX6P@X/̂ >̀6KR>6X

\

K@P̂P@?>OBX

#

>OBP6@>OO/6?KNXKB /̂RCN06P&

@/C

\

/OKO6CPaKBX/0N6P/OX>OBZ>X

\

//RNOP_KRX>0P6

U

T)ZKRK̂/RK

#

6ZPX

\

>

\

KR

\

R/

\

/XKX>O/O&0POK>R N̂00&X

\

K@6RNC

e

N>O6P6>6P_K

>O>0

U

XPX>0

V

/RP6ZC?>XKB/O$<9)T)ZK@/O@KO6R>6P/O

\

RKBP@6P/OC/BK0XNP6>?0K̂/RCN06P&@/C

\

/OKO6CPaKBX/0N6P/OPXKX6>?0PXZKB

'!'7

第
+!

期
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

光谱学与光谱分析



6/NXK̂N00X

\
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