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土壤重金属污染对人类健康造成了极大的威胁#如何快速摸清土壤污染情况尤为重要+高光谱遥

感具备光谱分辨率高#快速无损等优势#使其在土壤组分反演方面具有巨大的潜力+针对高光谱信息冗余及

光谱变换对土壤镉$

IS

%含量估算的影响进行分析#并利用变换前后的高光谱数据对比研究了不同高光谱模

型对土壤
IS

含量反演的性能+首先利用等离子体质谱法和
X.+4SM

W

+K"

地物光谱仪收集了
?>

组土壤样品的

IS

含量和对应的高光谱曲线$

=?;

#

:?;;%J

%*为了弱化光谱测定中光亮变化和土壤表面凹凸对实验结果

的影响#研究对高光谱数据进行倒数对数预处理*考虑到高光谱数据中存在大量的信息冗余#研究采用了主

成分分析$

UIN

%对高光谱数据进行降维处理并最终保留了前
!:

个主成分量作为特征变量+针对高光谱反演

模型#研究选择了偏最小二乘$

U@M8

%)支持向量机$

Ma-

%)人工神经网络$

NOO

%和随机森林$

8X

%四种回

归模型建立
UIN

主成分与
IS

含量之间的关系*最后#研究选取了决定系数$

!

:

%)均方根误差$

8-M9

%和

8U(

三种精度评估指标评估回归模型的拟合精度#结果表明针对光谱采用
UIN

波段降维的方法处理后#选

取的
!:

个主成分对变化前后的光谱累计贡献率均达到
PPbPPj

#作为模型的输入变量#四种模型均具有一

定的预测能力+无论光谱变换与否#

UINC8X

反演模型的预测能力均为最好$

!

: 分别为
;b<?>

和
;b<??

#

8U(

均高达
=b=P

%+利用
UIN

对高光谱数据降维处理可以有效降低高光谱数据冗余#有力的保证模型的预

测能力+以
UIN

筛选出的主成分量可以作为模型极好的输入变量#以
8X

为基础的高光谱反演模型在反演

土壤
IS

含量时具有最佳效果#可为该区域及类似地区的土壤重金属污染物反演提供新的方法支撑+
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%是一种有毒重金属!

!

"

#它不仅会降低

土壤微生物的生物活性#还易通过在植物可食部位的累积#

进入食物链危害人体!

:

"

+矿产资源的开采是造成其周边农用

地土壤污染的重要原因之一!

=

"

+如何快速有效测定土壤中

IS

的含量及空间分布已成为目前亟待解决的问题+高光谱

遥感由于光谱分辨率高)波段连续#能快速高效获取精细的

光谱信息等优势#成为快速查明土壤重金属污染状况的新技

术方法之一!

"

"

+

利用可见
C

近红外光谱对土壤重金属含量进行定量反演

已成为国内外热点研究问题+

V+J

W

+/

等!

?

"利用可见
C

近红外

光谱#基于线性模型
-@8

建模预测
N2

和
IS

等重金属含

量#认为土壤重金属含量与铁)铁氧化物相关*有研究采用

M-@8

#

U@M8

等线性建模方法建立了土壤重金属含量反演

模型*有报道基于逐步回归和相关系数方法#筛选出对重金

属敏感的特征波段#将它们组合成综合特征变量对研究区

I6

元素进行了反演+尽管国内外关于土壤重金属含量估算

相关研究逐渐增多#但是仍存在一些问题+例如#针对高光

谱数据波段信息冗余的问题#多数研究选择丢掉大量的波

段#仅利用相关系数以及逐步回归法筛选出了部分特征波

段#损失了大量有用的信息+事实上#土壤中重金属含量与

光谱曲线之间的关系很难用几个波段解释+因此#选择一种



既可以保证波段主要信息量#又能减少输入变量的特征参数

尤为重要+此外#关于土壤重金属含量估算模型的问题#绝

大部分的研究主要采用线性回归模型#如
M-@8

和
U@M8

等*而非线性回归模型考虑较少+客观上讲#土壤中重金属

含量在光谱曲线上的响应会受多种因素影响#二者之间关系

非常复杂*而简单线性回归模型很难处理非线性)随机性等

复杂的问题+因此#在高光谱模型的选择上应对非线性模型

加以考虑+

选择湖北省黄石市矿山周边农用地土壤为研究对象#针

对于高光谱反演中波段信息冗余等问题#提出了基于
UIN

的降维方法#结合多种高光谱反演模型#验证
UIN

筛选主成

分量可实现土壤重金属含量的高精度反演#并通过不同高光

谱模型的对比#确定了适合该研究区域
IS

含量的最佳预测

模型#从而实现了土壤
IS

含量的快速)精确光谱检测#为土

壤重金属反演提供新的思路+
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实验部分
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研究区与土壤采样

研究区位于湖北省东南部的黄石市$
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%#地处长江中下游#具有典型的大陆性季

风气候+地势南高北低#东西平#海拔高度为
!:;

#

:;;J

+

研究区内矿产资源丰富#有多个大中型矿床#矿山开采)冶

炼生产对周边土壤造成一定的重金属污染+在研究区共采集

;

#

:;KJ

表层土壤
?>

件#采样点$图
!

%位于矿山周边的农

用地#采集表层土样初始质量大于
!^

&

#样品经室内自然风

干)研磨后过
!;

目$孔径
:JJ

%的尼龙筛#利用四分法分成

两份#分别用于室内光谱测试和实验室化学分析+

图
J

!

研究区采样点分布示意图
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光谱测定

土壤光谱数据获取采用美国
NM(

公司的
X.+4SM

W

+K"

地

物光谱仪$光谱波段范围
=?;

#

:?;;%J

%#利用卤素光源和

标准白板完成测量+该光谱仪采样间隔为
!b"%J

$
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#

!;;;%J

%和
:%J

$

!;;;

#
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%#经光谱重采样后$间隔

!%J

%#共输出
:!?!

个波段+测试在暗室进行#选择一稳固

平台#将土样放入直径
P;JJ

#高
!PJJ

的透明玻璃器皿#

使其表面尽量平整#以
?;#

的卤素灯为光源#光源与样品

保持
?;KJ

距离#光源探头位于样本正上方
QKJ

高#光线与

样品保持
!?f

的照射角度#保证测量时无阴影遮挡+开机预

热
=;J.%

后对仪器进行调整和校准并开始测量+每个土壤

样本采集
!;

条光谱曲线#取光谱反射率的平均值作为样本

的反射率光谱值#剔除
=?;

#

=PP

和
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#
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信噪比

低)噪声大的边缘波段#共获得
:;?;

个波段数据+
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数据处理
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!

光谱预处理

土壤样品光谱数据测定过程中#由于光线亮度变化和土

壤表面凹凸不平会对实验结果产生影响#采用取光谱反射率

倒数对数的方法来避免此影响+倒数对数!
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其中
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为光谱波长值#
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%为对应光谱波段的反射率+

主成分分析$
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%是由
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于
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年提出的一种分析)简化数据集的方法!
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该方法的优势在于降低数据集维数#同时保证信息量最大#

对于拥有大量波段信息的高光谱数据#通过一系列的矩阵变

化#在测量空间寻找几组正交向量#保留数据方差最大)信

息量最多的组分#从而达到高光谱数据降维的目的+主要步

骤如下&
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%将波段数据组合成为矩阵#设随机变量
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%最大#则称
P
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为第二主成分*

以此类推求得第三#第四#1#第
&

个主成分+保留主

成分个数取决于累积方差在总方差所占百分比$贡献率%+
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反演模型

利用
UIN

对原始光谱以及倒数对数光谱进行波段降维#

将累积贡献率达到
PPbPPj

的主成分作为特征变量#选择线

性模型
U@M8

#以及非线性模型
Ma-

#

NOO

和
8X

分别建立

土壤
IS

含量估算模型+

U@M8

是一种常用于高光谱反演土

壤元素含量的新型多元统计方法!

<

"

#它能够很好地解决自变

量间多重共线问题+

Ma-

是以内核统计学理论为基础理论#

它的优势主要体现在解决小样本)非线性以及高维模式的识

别!

P

"

+

NOO

由一组相互连接的人工神经元组成#利用大量

神经元之间的链接结构进行分布式并行信息处理的数学模

型#该模型基本架构由输入层)输出层和隐藏层三部分构

成!

!;

"

+

8X

是一个组合分类器算法!

!!

"

#由一系列决策树组

成#利用自助法重采样技术#在初始样本数据集上生成多个

自助样本集#每个自助样本集是每棵分类树的全部训练数

据#然后根据自主样本集生成多个分类树组成随机森林+
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精度评估

采用
!

:

)

8-M9

和
8U(

评价指标对估算模型的反演精

度进行评估+

!

: 和
8U(

越大#

8-M9

越小#说明预测效果

越好#通常认为
!

: 越趋近于
!

#模型的预测效果越佳+当

8U(

&

:

时#模型具极好的预测能力*当
!b"

'

8U(

'

:

时#

模型有一定的预测能力*当
8U(

'

!b"

时#模型不具备预测

能力+

:

!

结果与讨论

NKJ

!

土壤重金属含量统计分析

利用等离子体质谱法测定
IS

含量#

IS

元素的描述性统

计结果如表
!

所示#

IS

均值为
;b>"J

&

,

^

&

c!

+根据土壤环

境质量标准$

Rg!?>!<

/

:;!<

%#该区域的
IS

含量高于农用

地污染风险筛选值#而低于管制值#存在一定的土壤污染风

险+从空间分布看#其变异系数介于
;b?

#

;bQ?

之间#属于

中等变异#说明
IS

在土壤中分布不均#空间变异较为显著+

将
?>

个样本数据按照
QY=

比率随机分割#训练样本
=P

个#

用于筛选模型输入变量+验证样本
!Q

个#用于对高光谱模型

的评估+

NKN

!

光谱变换与
BC!

降维

所有土壤样本原始光谱反射率曲线!图
:

$

$

%"趋势大致

相同#在可见光区域反射率呈明显上升#超过
<;;%J

后光

谱曲线趋于平缓+在
!";;

#

!P;;

和
::;;%J

附近有三个明

显凹陷的吸收峰#为土壤黏土矿物的吸收特征+经倒数对数变

化后!图
:

$

0

%"的光谱曲线与原始曲线的变化趋势基本相反+

表
J

!

土壤
C*

含量描述统计分析#
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元素 样本数 平均值 最大值 最小值 标准差 偏度 峰度 变异系数

训练集
=P ;b>? :b!! ;b;" ;b"; !b:; :b:> ;b>:

验证集
!Q ;b?? !b=> ;b;P ;b=: ;bQ !b=! ;b?<

总样本集
?> ;b>" :b!! ;b;" ;b"; !b:; :b:> ;b>:

图
N

!

#

&

$土壤样本原始光谱反射率曲线'#

6

$土壤样本倒数对数光谱反射率曲线
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利用
UIN

算法#对原始光谱曲线以及变换后的倒数对

数光谱曲线的
:;?;

个波段进行降维#原始光谱曲线和倒数

对数光谱曲线各主成分的贡献率和累计贡献率值如表
:

所

示+选取经
UIN

之后#累计贡献率达到
PPbPPj

的主成分个

数作为模型的输入变量#其中#原始光谱累积贡献率达到

PPbPPj

的主成分个数为
!:

个#光谱变换之后累积贡献率达

到
PPbPPj

的主成分个数也为
!:

个+将
UIN

降维选取的组

分作为四种模型的输入变量+

NK7

!

土壤重金属含量反演模型建立与检验

将
UIN

降维选取的主成分作为模型的自变量$

J

%#土壤

IS

含量为因变量$

T

%#采用线性回归
U@M8

模型#以及非线

性回归
Ma-

#

NOO

和
8X

模型分别建模比对#验证基于

UIN

筛选的特征变量对不同模型预测能力的影响#以及优

选出研究区
IS

含量的最佳预测模型+

:b=b!

!

基于
UIN

原始光谱建模

利用
UIN

对原始光谱数据降维#选择累计贡献率达

PPbPPj

的
!:

个主成分量作为模型输入变量#运用
U@M8

#

Ma-

#

NOO

和
8X

方法建模#土壤
IS

含量的反演模型!图
=

$

$

%"的精度评价如表
=

所示#根据图
=

$

$

%与表
=

可知&

UINC

8X

的决定系数$

!

:

k;b<?>

%最高#

8U(

高达
=b=P

#表明

UINC8X

模型具有极好的预测能力#是预测土壤
IS

含量的

优势模型*

UINCNOO

和
UINCMa-

的
8U(

都高于
:

#其决

定系数$

!

:

%分别为
;b>:!

和
;b?<!

#两种模型同样具有好的

预测能力*而
UINCU@M8

的
!

: 和
8U(

分别仅为
;b"<"

和

!b<

#该模型的预测能力一般+经
UIN

降维选取的特征波段#

使得模型均具有一定的预测能力+

Q:>!
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表
N

!

主成分贡献率

L&6#,N

!

B.$)%$

"

&#%(?

"

(),)'%()'.$6:'$().&',

成分

原始光谱

贡献率

'

j

累积贡献率

'

j

成分

倒数对数光谱

贡献率

'

j

累积贡献率

'

j

! P:b="! P:b="! ! P:bP!= P:bP!=

: =b<P; P>b:=! : =b;>= P?bPQQ

= :b==: P<b?>= = :b"QP P<b"?>

" ;b<:Q PPb=P; " ;bP!P PPb=Q?

? ;b=Q" PPbQ>" ? ;b";? PPbQ<;

> ;b;Q> PPb<"; > ;b;<= PPb<>"

Q ;b;?? PPb<P? Q ;b;?: PPbP!>

< ;b;"< PPbP"= < ;b;== PPbP"<

P ;b;:Q PPbPQ; P ;b;:" PPbPQ=

!; ;b;;< PPbPQP !; ;b;;< PPbP<!

!! ;b;;> PPbP<? !! ;b;;? PPbP<>

!: ;b;;" PPbP<P !: ;b;;" PPbPP;

:b=b:

!

基于
UIN

倒数对数光谱建模

运用四种方法对
UIN

降维后的倒数对数光谱进行建模

!图
=

$

0

%"#其反演精度如表
=

+由图
=

$

0

%和表
=

可知&

UINC

8X

模型的预测能力在光谱变换后仍为最佳#其
!

: 为

;b<??

#

8U(

为
=b=P

#表明模型仍具有极好的预测能力*

UINCNOO

次之#其
!

: 为
;b>:=

#

8U(

为
:b!:

#模型同样具

有好的预测能力*

UINCMa-

的
!

: 为
;b>;Q

#

8U(

为
:b;;

#

模型也具有好的预测能力#而
UINCU@M8

的
!

: 为
;b?=?

#

8U(

仅为
!b<P

#模型预测能力一般+

:b=b=

!

基于
UIN

原始光谱
C

倒数对数模型对比分析

四种模型的预测能力顺序在光谱变换前后未发生改变

$图
"

%#光谱变换对于各模型的预测能力有所提升#其中提

升效果最为显著的是
UINCU@M8

模型#该模型的
!

: 提升了

!;b?j

#

8U(

提升了
?b;j

#其次为
UINCMa-

模型#该模

型的
!

: 提升了
"b?j

#

8U(

提升了
:b?j

#

UINCNOO

模型#

!

: 和
8U(

分别提升了
!b<j

和
!b"j

#而
UINC8X

模型无明

显改变+

图
7

!

#

&

$原始光谱不同预测模型散点图'#

6

$倒数对数光谱不同预测模型散点图

3$

=

K7

!

$

&

%

M%&'',.

"

#('-(0*$00,.,)'

"

.,*$%'$()?(*,#-6&-,*()(.$

=

$)&#-

"

,%'.&#*&'&

*$

6

%

M%&'',.

"

#('-6,'G,,)*$00,.,)'

"

.,*$%'$()?(*,#-6&-,*().,%$

"

.(%&##(

=

&.$'/?$%-

"

,%'.&#

图
4

!

原始光谱
A

倒数对数对比分析图

3$

=

K4

!

L/,%()'.&-'&)&#

F

-$-*$&

=

.&?6,'G,,)(.$

=

$)&#-

"

,%'.&#&)*.,%$

"

.(%&##(

=

&.$'/?$%
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书书书

表
!

!

基于原始光谱
"

倒数对数光谱不同模型精度评价

#$%&'!

!

())*+$)

,

'-$&*$./01023/22'+'1.403'&5%$5'3010+/

6

/1$&5

7

').+$&"+')/

7

+0)$&&0

6

$+/.84/)5

7

').+$&

模型
原始光谱 倒数对数光谱

!

!

"#$% "&'

!

!

"#$% "&'

线性模型
&()*&+$" ,-./. ,-!!. 0-/, ,-121 ,-!0! 0-/3

&()*$4# ,-1/0 ,-!,, !-,0 ,-5,6 ,-031 !-,5

非线性模型
&()*)77 ,-50! ,-03! !-,3 ,-5!2 ,-03, !-0!

&()*"8 ,-/15 ,-00/ 2-23 ,-/11 ,-00/ 2-23

!!

通过对比光谱变化前后各模型的预测精度可得!非线性

模型的预测能力优于线性模型!倒数对数光谱变换对于模型

的预测能力有所提升!可弱化光谱数据测定时光线亮度和土

壤表面凹凸产生影响"

2

!

结
!

论

!!

以湖北省黄石市矿区周边农用地土壤为研究对象!利用

&()

方法对光谱变化前后数据进行降维!选取特征变量!在

此基础上对比分析了不同反演模型对土壤
(9

含量测定的反

演精度!得出如下结论#

$

0

%经倒数对数变换后的光谱!预测能力有所提升!

&()*&+$"

模型的提升效果最为明显!

&()*$4#

和
&()*

)77

稍有提高!倒数对数变换可弱化光谱测定中光强度变

化和土壤表面凹凸的影响"

$

!

%利用
&()

方法进行降维处理可以有效降低高光谱数

据量!选取的
0!

个主成分量对变化前后的光谱累计贡献率

可达
33-33:

!四种模型均具有一定的预测能力!保证模型

具有极好的输入变量"

$

2

%不同模型的反演精度顺序为#

&()*"8

"

&()*)77

"

&()*$4#

"

&()*&+$"

!非线性模型
&()*"8

!

&()*

)77

和
&()*$4#

的
"&'

均大于
!

!具有极好的预测能力!

其中
&()*"8

模型的
"&'

超过
2

!说明模型具有较高稳定性

和预测精度"

本研究主要采用
&()

对光谱数据进行降维!对比分析

不同模型的反演能力!

&()*"8

模型可为土壤重金属含量反

演提供很好的参考依据"

&()

对高光谱数据特征变量选取

具有显著效果!但仍存在其他的降维方法!需要进一步深入

研究"
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