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传统的相关分析方法无法准确刻画含水岩石的近红外光谱与其含水量之间的非线性关系"针对这

个问题!首先进行了莫高窟崖壁砾岩水分运移的室内试验!分别采集了砾岩样品
+

个不同位置从初始干燥

状态到饱和状态的全过程!共计
C"

条近红外光谱信息$然后采用多点平滑与基线校正相结合%

(O/IQ,

1%33

&的方法对原始近红外光谱进行预处理!根据强吸收谱段
"!C.

和
"*C.7E

处的光谱曲线特征提取峰高!

半高宽!峰面积!左肩宽度!右肩宽度!左右肩比共
A

个初始特征变量建立初始特征集!同时对所提取的光

谱特征变量进行归一化处理!根据处理之后的结果绘制各光谱特征参数与含水量变化的曲线!确定含水量

级别$接着!进行初始特征集各光谱特征变量间相关性筛选!以便去掉冗余特征!将初始特征集简化为!即

由峰高%

Z0:

G

F2

&!左肩宽度%

PZ[

&!右肩宽度%

@Z[

&三个特征变量构成特征集$最后利用互信息作为相关

程度的度量标准!分别采用
Q\R

%

N042:78:K:8<6&b062<30

&法和
D\J

%

E6V:E6&:7b%3E62:%71%0bb:1:072

&法!研究

了光谱特征变量与含水量级别之间依赖关系的强弱程度!结果表明'%

"

&砾岩的近红外光谱在波长
"!C.

和

"*+.7E

附近有明显的吸收峰!且吸收峰随着含水量的变化表现出较强的关联变化!说明岩石近红外光谱

反射率与岩石含水量有着明显的相关性$%

-

&初选光谱特征变量与岩石含水量的动态规律曲线呈
/

形!含水

量可划分为干燥#吸水#饱和状态三个级别$%

+

&两种信息法选取的近红外光谱特征不完全一致!基于
Q\R

法!波长
"!C.7E

处特征变量与岩石含水量级别之间的相关性从高到低排序为右肩宽度!峰高!左肩宽度$

"*..7E

处为峰高!右肩宽度!左肩宽度"基于
D\J

法!

"!C.

和
"*..7E

处的特征变量与岩石含水量级别

之间的相关性从高到低排序均为左肩宽度!峰高!右肩宽度"%

!

&利用决策树评估
D\J

和
Q\R

法的有效性!

D\J

法比
Q\R

法对含水量级别的识别精度更高"

关键词
!

含水岩石$近红外光谱$互信息$水分运移

中图分类号!

UX!C>

!!

文献标识码!

9

!!!

!"#

!

".'+*A!

"

B

':447'"...,.C*+

#

-.-"

$

.#,-.->,.>

!

收稿日期!

-.-.,.C,-A

%修订日期!

-.-.,.*,"-

!

基金项目!国家自然科学基金青年科学基金项目%

C"A.!-#A

&资助

!

作者简介!张秀莲!

"*>C

年生!中国矿业大学%北京&深部岩土力学与地下工程国家重点实验室博士研究生

0,E6:&

'

V:<&:67"*>C

!

"A+'1%E

!!"

通讯作者
!!

0,E6:&

'

HF67

G

b#A

!

"A+'1%E

引
!

言

!!

近红外光谱分析%
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)
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!
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&具

有无损#环保#快速#准确的特点!已被广泛应用于农业#食

品#医药#生物化工等领域中(

"

)

"近几十年来!利用该技术

以检测岩质工程中的水分含量已成为研究的热点"

T6K:8

等(

-

)测量了四种不同土壤在不同含水量下的近红外光谱!发

现近红外光谱与土壤体积含水量具有良好的相关性"

D%<6H07

等(

+

)采用近红外仪测量了含水率为
.'C_

#

-A_

的

土壤样品的光谱特征!并用偏最小二乘分析法建立了光谱与

土壤含水率的定量反演模型!并成功地对土壤样品的光谱进

行了含水量的定量检测及其分类"

水的近红外光谱信息主要是由其物质分子中的
?

.

Z

基团的振动吸收引起的(

!

)

!其在近红外光谱上有两个比较宽

的吸收峰!分别在
?

.

Z

伸缩振动的一级倍频
A*!!1E

S"

%

"!!.7E

&和水分子的组合频
C"C!1E

S"

%

"*!.7E

&附近!

岩石样品中的水分含量通过这些特征吸收就可以来测定"水

的
?

.

Z

谱带位置和宽度随氢键形成程度的变化而改变"含

水岩石中的
?

.

Z

基团发生振动吸收!吸收量与
?

.

Z

基团

数量成正比!可见近红外光谱吸收量与岩石含水量有密切关

系"



不同含水量下的岩石近红外光谱反射率不同!通过构建

岩石的近红外光谱特征与其含水量之间的定量关系!可以检

测岩石含水量"光谱的特征选择是构建该定量关系的关键和

难点!目前近红外光谱特征选择常用的方法主要有主成分分

析法#多元线性回归#偏最小二乘法#遗产算法以及基于互

信息的特征选择方法!其中前四种方法多用评价特征变量与

目标属性变量之间的线性相关关系!主要应用于预测生物柴

油燃料性能#烟草质量评价#土壤有机物等方面(

C

)

"而基于

互信息的特征选择方法属于信息论的相关度量法!可描述变

量之间非线性相关关系"

$:7FPU

等(

A

)通过对最大相关最小

冗余方法%

E@D@

&中互信息度量进行规范化处理!以消除相

关性和冗余度的影响!提出了基于归一化互信息的特征选择

方法!并通过识别模型对此方法与原
E@D@

方法进行比较!

结果表明基于归一化互信息的特征方法在分类准确性方面优

于传统方法"由此可见!基于互信息的特征选择方法在变量

之间的相关性评价方面具有明显的优势!且目前主要应用于

人工智能#农业#医药等领域!还未见含水岩石近红外光谱

特征选择方面的有关报道"

利用近红外光谱分析仪监测岩石水分动态运移过程!并

测得其近红外光谱信息"整个过程随着时间变化!岩石含水

量也处在动态变化中!易知!相应的近红外光谱在与
?

.

Z

基团相关的谱段内也发生了变化"因此!采集岩石从干燥状

态到饱和状态全过程的光谱特征曲线!提取特征谱段处不同

光谱特征参数!采用互信息作为光谱特征参数之间相关程度

的度量标准!分析出岩石材料中的
?

.

Z

基团数量变化与光

谱特征参数之间的相关程度!以期得到近红外光谱特征参数

与岩石含水量之间的相关性以及相关程度大小"

"

!

特征选择理论基础

CGC

!

特征选择过程

设初始数据集记作
Qh

%

R

!

C

!

9

&!其中
Rh

4

S

"

!

S

-

!

3!

S

0

5为近红外光谱样本数据的集合!

S

4

表示某含水量岩石

的近红外光谱!

Ch

4

T"

!

T-

!3!

TG

5为初选的近红外光谱特

征矩阵!存储提取的特征变量!

T:

为某特征变量!

9h

4

.

"

!

.

-

!3!

.

B

5为岩石含水量级别的集合!

.

)

表示某含水量级别

%某一小区间&"

特征选择过程由产生初始特征子集#搜索策略#评价函

数#终止条件四个步骤组成"本工作采用互信息作为相关程

度的评价标准!对特征变量与含水量级别之间依赖关系的强

弱程度进行度量!并根据其值按降序排序!然后!选择前
L

个特征%或一致性因子等其他终止条件&组成选择子集
=

"

CGI

!

基于互信息的特征选择

信息度量法具有无参#非线性的优势!且不需要预先知

道样本数据的分布!在特征选择算法中得到广泛应用"

"'-'"

!

Q\R

法

Q\R

%

N042:78:K:8<6&b062<30

&法(

#

)直接利用互信息作为评

价标准!是一种简单而直观的信息度量方法!利用该方法度

量含水量级别
9

和某特征变量
T

的相关性!其评价标准可表

示为

>

%

9

$

C

&

'

#

.

$
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T

$

C
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%

.

!

T
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&%

G

%

%

.

!

T

&

%

%

.

&

%

%

T

&

%

"

&

其中!

%

%

.

&和
%

%

T

&分别为含水量级别
.

和某特征值
T

的边

缘概率分布$

%

%

.

!

T

&为含水量级别
9

与某特征值
T

的联合

概率分布"

由此定义式可知!当含水量级别
9

和某特征值
T

完全无

关或相互独立时!互信息
>

%

9

$

T

&

h.

$二者间相互依赖程度

越高!互信息
>

%

9

$

T

&的值就越大"可见!

Q\R

选择算法计算

步骤首先按式%

"

&分别计算特征矩阵
Ch

4

T"

!

T-

!3!

TG

5中

的特征
T

与含水量级别
9

的互信息
>

%

9

$

T

&!然后根据互信

息值大小按降序顺序排序!最后选择前
:

个特征组成近红外

光谱特征集
=

!完成特征选择"

"'-'-

!

D\J

法

最大信息系数%

E6V:E6&:7b%3E62:%71%0bb:1:072

!

D\J

&由

@04F03

(

>

)于
-.""

年首次提出!他利用互信息定义了两个变

量之间的最大信息系数!并利用该系数衡量两个变量之间的

相关性"利用该方法度量含水量级别
9

和特征变量
T

相关性

的具体步骤是'首先对含水量级别
9

与特征变量
T

的散点图

进行网格划分!在固定行数
"

4

#列数
#4

情况下!有多种划分

方式!对应着不同的网格
<

"

4

#

4

%

)

&"然后!用各散点在网格的

子格内的频率来代替变量的概率!计算含水量级别
9

与特征

变量
T

之间的互信息!并取其最大值!记为最大互信息

>

E6V

%

9

!

T

!

"

4

!

#4

&

'

E6V>

%%

9

!

T

&

+

<

"

4

#

4

%

)

&

&!

)

'

"

!

-

!3

%

-

&

其中!

>

E6V

%

9

!

T

!

"

4

!

#4

&表示在固定行列数
"

4

与
#4

情况下!

不同的网格划分方式下的互信息最大值%最大互信息&$

>

%%

9

!

T

&

+

<

"

4

#

4

%

)

&

&表示含水量级别
9

与特征变量
T

的散点图

在网格
<

"

4

#

4

%

)

&下的互信息"

最后!对于任意的行数
"

4

#列数
#4

!

4h"

!

-

!3!由式

%

-

&!计算最大信息系数

D\J

h

E6V

>

E6V

%

9

!

T

!

"

4

!

#4

&

&%

G

E:7

%

"

4

!

#4

4 5

&

%

+

&

其中
"

4

!

#4

%

6

%

0

&!

6

%

0

&为网格分割细度(

*

)

"

以最大信息系数为评价标准时!每个特征变量的
D\J

值视为其权重!

D\J

值越大!表明该特征变量
T

与含水量级

别
9

之间的相关性越大"最后选择满足预先给定的阈值的特

征变量!组成近红外光谱特征集
=

!完成特征的选择"

-

!

实验部分

IGC

!

样品制备

砾岩岩样采自敦煌莫高窟北区崖壁!基本信息如表
"

所

示!其中干燥后质量为砾岩样品在设定温度为
".C

#

"".i

真空干燥箱里烘干
-!F

后冷却至室温所测得质量"为了进

一步了解砾岩所含矿物成分!采用日本理学电机公司

%

@:

G

6L<

&生产的
T

2

D9]-C..]

射线衍射仪对砾岩样品进行

]

射线衍射实验!其矿物成分分析结果见表
-

所示"因为砾

岩结构疏松!呈半胶结状态!遇水易崩解!不易加工成标准

试件!将其加工成尺寸约为
>.EEg*.EEgA.EE

的不规

*-.-

第
#

期
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

光谱学与光谱分析



表
C

!

试样基本信息表

H+@=%C

!

<+*3)3(&.'0+43.(.&4,%).(

/

=.0%'+4%*+0

1

=%*

岩性 外貌描述 颜色 干燥后质量2
G

尺寸2
EE

砾岩 疏松多孔!块状结构 青灰色
*--'A.

约为
>.g*.gA.

表
I

!

砾岩矿物成分分析结果

H+@=%I

!

U3(%'+=).0

1

.*343.(.&4,%).(

/

=.0%'+4%*+0

1

=%*

岩性 石英2
_

钾长石2
_

钠长石2
_

方解石2
_

白云石2
_

角闪石2
_

石盐2
_

黏土矿物总量2
_

砾岩
+.'! -'- -+'C ""'> *'# -'. A'* "+'C

则形状(图
-

%

6

&)!以供实验所需"

IGI

!

仪器

利用中国矿业大学%北京&深部岩土力学与地下工程国家

重点实验室何满潮(

".

)自主研发的*深部软岩水理作用智能测

试系统+实现岩样吸水模拟"该系统主要由主体实验箱#称

重系统和数据采集三部分组成!同时采用由瑞士万通

%

D023%FE

&生产的
(\@/]T/?

)

2:O3%N0976&

5

H03

%近红外光

谱分析仪&采集岩样的近红外光谱信息%实验参数见表
+

&!该

近红外仪器由光谱分析仪#电控平移操作台以及计算机组

成!其中光谱分析仪可精确快速地捕捉波长在
!..

#

-C..

7E

范围的光谱信号!光纤探头可采集样品固定位置处的反

射光谱信号$电控平移操作台可实现
.

#

"C..EE

行程内的

精确定位!确保了不同岩石样品之间或同一试样不同时刻取

样点位置的一致性"实验测试装置和测试原理如图
"

所示"

表
J

!

近红外光谱仪采集系统的实验参数

H+@=%J

!

[?

1

%'30%(4+=

1

+'+0%4%'*.&(%+'3(&'+'%9

*

1

%)4'.0%4%'+)

K

63*343.(*

7

*4%0

探头类型 反射探头

采样方式 漫反射
,

固体

光谱范围
!..

#

-C..7E

测样角度
*.l

测试方式 直接与样品接触

图
C

!

#

+

$吸水实验系统及近红外测试装置)#

@

$实验原理示意图

F3

/

GC

!

%

+

&

]+4%'*.'

1

43.(4%*4*

7

*4%0+(9(%+'L3(&'+'%94%*43(

/

9%23)%

$%

@

&

*),%0+43)93+

/

'+0.&4,%%?

1

%'30%(4+=*%46

1

图
I

!

砾岩吸水过程可见光图
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"--!4
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/
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!
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/

,40+

1

.&4,%).(

/
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1

43.(

1

'.)%**

%

6

&'

!.*4

$%

N

&'

CC>4

$%

1

&'

#.!4

$%

8

&'

##C4

$%

0

&'

"--!4

IGJ

!

方法与光谱采集

考虑到岩石材料的不均匀性!沿着砾岩高度方向分别采

集了样品
+

个不同位置%图
-

所示红点位置&!共
C"

条近红

外光谱信息!这些光谱涵盖了砾岩
+

个测试点从初始干燥状

.+.-
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态到饱和状态的全过程!表征了砾岩材料中
?

.

Z

基团数量

变化与光谱特征参数之间的相关程度"将干燥后的砾岩岩样

放置于图
"

所示位置!岩样开始吸水"在岩样吸水过程中!

采用近红外光谱分析仪采集岩样的近红外光谱"测试时将光

纤探头分别接触岩样的
+

个测量点!自下而上依次测量!测

量的频率随岩石的吸水速度适时调整"

整个砾岩样品历时
"'"CF

从干燥状态达到饱和状态"在

"

!

-

和
+

号点分别采集近红外光谱曲线
"#

条#

">

条#

"A

条!

分别记作
?","

!

?",-

!3!

?","#

$

?-,"

!

?-,-

!3!

?-,">

$

?+,"

!

?+,-

!3!

?","A

!共
C"

条近红外光谱"不同采集点位

置达到吸水饱和状态的时间是不一样的!整个实验过程
+

个

采集点位置从干燥到饱和状态所用的时间分别为
-**>

!

+.!>

和
+.**4

"

+

!

结果与讨论

JGC

!

光谱特征分析和谱段选择

+'"'"

!

光谱预处理

通过对比常用预处理方法的处理效果!选择多点平滑与

基线校正相结合的方法%

(O/IQ,1%33

&对原始近红外光谱进

行预处理!既去除了无效噪音!又校正了基线漂移$限于篇

幅!文中仅列出砾岩
"

号点处的近红外光谱图!如图
+

所示!

其中%

6

&为砾岩原始近红外光谱图!%

N

&为经过
(O/IQ,1%33

法预处理得到的砾岩近红外光谱图"

+'"'-

!

谱段选择

由图
+

可知!在
!..

#

-C..7E

波长范围内分别在

"!C.

!

"*+.

和
-+..7E

附近有明显的吸收峰!依次命名为

峰
!

"

#峰
!

-

#峰
!

+

$光谱的吸光度随岩石含水量变化明显"

分析
"

号点光谱曲线%图
+

&可知!

!

"

和
!

-

两个吸收峰

的波峰随含水量的增大而增高!峰顶中心位置逐渐右移!当

含水量达
-'!A#_

之后峰形变化越来越小!峰值波动减弱!

最后峰
!

"

的中心点位于
"!C.7E

左右!峰
!

-

中心点位于

"*+.7E

左右"随着含水量的增加!峰
!

"

#峰
!

-

的光谱信

号越来越强!峰
!

+

的信号则不断减弱!加上临近噪音波段

信号干扰!峰
!

+

的特征信号越来越难提取"综上分析!本文

主要分析含水岩石在峰
!

"

%

"!C.7E

&#峰
!

-

%

"*+.7E

&谱段

处的光谱特征"

JGI

!

基于互信息的特征选择

+'-'"

!

初始特征集
C

的建立

构建特征集是建立岩石含水量与近红外光谱之间的数学

模型中至关重要的一环!它是后续特征选择的基础!决定了

特征选择的范围和质量"

分析经
(O/IQ,1%33

法预处理后的近红外光谱图的峰

!

"

#峰
!

-

特点!提取下列特征变量'峰高%

Z0:

G

F2

&!半高宽

%

R[ZD

&!峰面积%

9306

&!左肩宽度%

P0b2Z6&b [:82F

!

PZ[

&!右肩宽度%

@:

G

F2Z6&b[:82F

!

@Z[

&!左右肩比

%

PZ[

2

@Z[

&共
A

个初始特征变量!其几何示意图见图
!

!

因此设定的初始特征集
Ch

4

T"

!

T-

!

T+

!

T!

!

TC

!

TA

5

h

4

Z0:

G

F2

!

9306

!

R[ZD

!

PZ[

!

@Z[

!

PZ[

2

@Z[

5!其

具体数值如表
!

所示"限于篇幅!此处只列出
"!C.7E

谱段

处部分数据"

图
J

!

砾岩
C

号点处近红外光谱

%

6

&'原始光谱$%

N

&'经
(O/IQ,1%33

预处理后光谱

F3

/

GJ

!

8%+'L3(&'+'%9*

1

%)4'60.&).(

/

=.0%'+4%

1

.3(4C

%

6

&'

?3:

G

:76&4

)

0123<E

$%

N

&'

(O/IQ,1%33

)

30,

)

3%1044084

)

0123<E

图
N

!

初始特征变量示意图

F3

/

GN

!

:),%0+43)93+

/

'+0.&3(343+=),+'+)4%'3*43)2+'3+@=%*

+'-'-

!

特征变量归一化

由表
!

可以看出
A

个初始特征变量的量纲不同!且变量

之间的变化幅度也不同!因此需要对原始数据进行归一化处

理!来消除量纲和变化幅度不同带来的影响"

归一化的方法是将原式数据矩阵的各元素减去该元素所

在列的最小值后再除以该列元素的极差%详见本刊
!.

卷
+

期

*#"

页&!有

"K

4

)

'

"

4

)

*

E:7

%

"

)

&

E6V

%

"

)

&

*

E:7

%

"

)

&

%

!

&

!!

归一化结果如表
C

所示"

"+.-

第
#

期
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表
N

!

CNÔ (0

谱段近红外光谱的初始特征变量

#只列出部分$

H+@=%N

!

#(343+=),+'+)4%'3*43)2+'3+@=%*.&(%+'L3(&'+'%9

*

1

%)4'++4CNÔ (0

%

.(=

71

+'4.&9+4+=3*4%9

&

特征值
C

T"

2

7E

T-

2

7E

T+

2

7E

T!

2

7E

TC

2

7E

TA

?"," .'..A +A'#.- .'-*! "#'A!" "*'.A" .'*-C

?",- .'."! ".+'-!- "'A-> -"'*#" >"'-#" .'-#.

?",+ .'.#" "">'A-. *'"!A+ C-'"A" AA'!A. .'#>!>

6 6 6 6 6 6 6

?+,"A .'"C# ""*'A*! -.'CA- C+'!.* AA'->C .'>.A

均值
.'.#* "".'"!A ".'!+* !#'AC- A-'!*! .'##.

标准方差
.'.!" -A'C!. C'C"- "-'**. "!'>C. .'"-.

最大值
.'"## "-+'A!* -+'*C- C!'!+! >"'-#" .'*+>

最小值
.'..C +A'.+- .'-#* "A'+.C ">'C>* .'-#.

+'-'+

!

含水量级别
J

的确定

含水量级别
9h

4

.

"

!

.

-

!3!

.

B

5为岩石含水量的级别集

合!

.

)

表示某含水量级别"实验中砾岩不断动态吸水!根据

总吸水量与测量时得到的近红外光谱对应关系!绘制各特征

变量随含水量变化曲线!这里仅列出峰高随含水量的变化曲

线!如图
C

所示"

!!

分析图
C

可知!含水量与各光谱特征参数的关系曲线有

相似的变化趋势!曲线大致呈*

/

+型!可将其划分为三个阶

段'低含水量时特征参数平稳变化!中间段特征参数迅速增

长!高含水量时特征参数基本稳定"当高含水量达到一定程

度时%图
C

中各点含水量超过
C_

&!特征参数有所增加!这

一现象可以解释为'在岩石自下而上动态吸水的过程中!虽

然监测点的含水量已经达到饱和!但水分仍然在持续不断地

路经监测点!向上吸附至试件上端未饱和区域!由此!最终

在测试点表面形成一层水分薄膜!使得该处岩石表面具有较

高反射率!对应的光谱特征参数出现进一步增加的现象"

!!

结合吸水过程分析可知!这三个阶段水分尚未到达测试

点!水分接触到测试点并开始浸润该位置!最终水分使测试

点区域内岩石吸水饱和"测试点吸水过程是短暂迅速的!利

用近红外光谱分析技术可以很精确的对岩石上各点的含水量

大小进行监测识别"可见!测试点的光谱特征随含水量变化

规律!有着非常明显的三个阶段!对应着各测试点的三个含

水量级别!据此可设置含水量级别
9

'

9h

4

.

"

!

.

-

!3!

.

B

5

h

4干燥状态!吸水状态!饱和状态5!该级别属于文本类别!

为了计算最大相关系数
D\J

评价变量间相关程度!将其定

义为'

9h

4

.

"

!

.

-

!

.

+

5

h

4干燥状态!吸水状态!饱和状态5

h

4

"

!

-

!

+

5"

表
O

!

CNÔ (0

谱段近红外光谱的初始特征变量归一化值#只列出部分$

H+@=%O

!

8.'0+=3R%93(343+=),+'+)4%'3*43)2+'3+@=%*.&(%+'L3(&'+'%9*

1

%)4'++4CNÔ (0

%

.(=

71

+'4.&9+4+=3*4%9

&

特征值
C

T"

2

7E

T-

2

7E

T+

2

7E

T!

2

7E

TC

2

7E

TA

?"," .'..C> .'..#A .'...A .'.+C. .'..#C .'*>.C

?",- .'.C-+ .'#A#" .'.C#. .'"!>A "'.... .'....

?",+ .'+>+# .'*!-A .'+#!A .'*!.! .'#A+# .'##.#

6 6 6 6 6 6 6

?+,"A .'>>+# .'*C!* .'>CA> .'*#+" .'#A.* .'>.-!

均值
.'!+-A .'>!C* .'!-*- .'>--" .'#..! .'#!#*

标准方差
.'.!.A -A'C!.- C'C""> "-'*>*A "!'>C.+ .'"-.+

最大值
"'.... "'.... "'.... "'.... "'.... "'....

最小值
.'.... .'.... .'.... .'.... .'.... .'....

图
O

!

含水量
L

峰高曲线及含水量级别分区

%

6

&'

"

号点$%

N

&'

-

号点$%

1

&'

+

号点

F3

/

GO

!

-%+Q,%3

/

,4.&B+4%').(4%(4+(9B+4%').(4%(4=%2%=

1

+'4343.(

%

6

&'

O%:72"

$%

N

&'

O%:72-

$%

1

&'

O%:72+

+'-'!

!

特征选择计算与结果分析

在进行特征选择之前!首先要进行初始特征集各特征变

量间相关性筛选!以便去掉冗余特征!根据文献(

""

)中计算

方法!进行特征变量筛选"将初始特征集
C

简化为
=h

4

T"

!

T!

!

TC

5!即由峰高%

Z0:

G

F2

&!左肩宽度%

PZ[

&!右肩宽度

%

@Z[

&三个特征变量构成特征集"

-+.-

光谱学与光谱分析
!!!!!!!!!!!!!!!!!!!

第
!"

卷



%

"

&

Q\R

法的特征选择

利用式%

"

&计算特征
=h

4

T"

!

T!

!

TC

5与含水量级别
9h

4

.

"

!

.

-

!

.

+

5之间的互信息
>

%

9

!

T

&"首先根据
+'-'-

小节中

光谱特征变量归一化之后的计算结果!将各特征变量值按照

(

E6V

!

E:7

)进行分组!并计算每组所得的概率!然后再根据

+'-'+

小节含水量级别
J

的分类结果分别计算每一级别所占

的概率!最后根据各特征变量和含水量级别的分组结果计算

两者的联合分布概率!再代入到
"'-'"

小节中的公式!具体

计算结果见表
A

"

!!

特征变量与含水量级别之间的互信息值越大!表示二者

之间的相关性越大!分析表
A

可知!按互信息
>

%

9

!

T

&由大

到小排序!则峰
@"

的特征变量排序结果为
>

%

9

!

@Z[

&

&

>

%

9

!

Z0:

G

F2

&

&

>

%

9

!

PZ[

&!可知相关性由高到低为右肩宽

度!峰高!左肩宽度"同理峰
!

-

的特征变量排序结果为
>

%

9

!

Z0:

G

F2

&

&

>

%

9

!

@Z[

&

&

>

%

9

!

PZ[

&!相关性由高到低

为峰高!右肩宽度!左肩宽度"

根据
Q\R

法得出特征变量的重要性排序!据此确定最终

的近红外光谱特征选择!可以选择相关性最大的特征!也可

以选择相关性较大的多个特征的组合作为最优特征子集"

表
P

!

特征变量与含水量级别的互信息值

H+@=%P

!

U646+=3(&.'0+43.(2+=6%*.&),+'+)4%'3*43)

2+'3+@=%*+(9B+4%').(4%(4=%2%=*

吸收峰
>

%

9

!

Z0:

G

F2

&

>

%

9

!

PZ[

&

>

%

9

!

@Z[

&

峰
!

"

.'A">> .'CC+> .'A#C+

峰
!

-

.'C>!. .'C-*> .'C+.A

%

-

&

D\J

法的特征选择

基于第
"'-'-

节中的计算方法!首先将特征
T

与含水量

级别
9h

4干燥状态!吸水状态!饱和状态5

h

4

"

!

-

!

+

5组成

散点图
7

!以峰
!

"

为例!各特征变量与含水量级别
9

之间

的散点图
7

4

如图
A

所示!然后依次计算不同网格划分方式

<

"

4

#

4

%

)

&下最大互信息值
>

E6V

%

9

!

T

!

"

4

!

#4

&!接着组成最大

互信息标准化矩阵
>

E6V

%

9

!

T

!

"

4

!

#4

&

&%

G

E:7

%

"

4

!

#4

4 5

&

!再取这个矩阵的

最 大 值! 确 定 最 大 相 关 系 数
D\J h E6V

>

E6V

%

9

!

T

!

"

4

!

#4

&

&%

G

E:7

%

"

4

!

#4

4 5

&

!计算结果如表
#

所示"

图
P

!

含水量级别
>L

特征
#

散点图

%

6

&'

Z0:

G

F2,J

散点图$%

N

&'

PZ[,J

散点图$%

1

&'

@Z[,J

散点图

F3

/

GP

!

]+4%').(4%(4=%2%=>L&%+46'%

#

*)+44%'

1

=.4

%

6

&'

Z0:

G

F2,J

$%

N

&'

PZ[,J

$%

1

&'

@Z[,J

表
M

!

特征变量与含水量级别间的
U#>

值

H+@=%M

!

U#>2+=6%*&.').''%=+43.(@%4B%%(4,%),+'+)4%'3*43)

2+'3+@=%*+(9B+4%').(4%(4=%2%=*

吸收峰
D\J

%

J

!

Z0:

G

F2

&

D\J

%

J

!

PZ[

&

D\J

%

J

!

@Z[

&

峰
!

"

.'A*-+ .'#>#" .'A.*C

峰
!

-

.'#"A+ .'#>#" .'+#.A

!!

由表
#

可知!峰
!

"

各特征变量
T

与含水量级别
9

之间

的
D\J

值!由大到小排序为
D\J

%

J

!

PZ[

&

&

D\J

%

J

!

Z0:

G

F2

&

&

D\J

%

J

!

@Z[

&!其中任一特征值对应的
D\J

值

均
&

.'C

!说明通过峰分析提取的特征变量!随着岩石含水

量的变化!均会发生一定程度的变化!特征值
T

与岩样吸水

状态
9

之间存在着一定的相关性!特别地
PZ[

的
D\J

值

接近于
.'>

!说明其与岩石含水量存在较强的相关性!可作

为有效表征岩石含水量的特征变量"综上!根据
D\J

法得到

特征变量排序依次为左肩宽度!峰高!右肩宽度"

同理!对峰
!

-

的特征值
T

进行最优选择!

D\J

值由大

到小排序为
D\J

%

J

!

PZ[

&

&

D\J

%

J

!

Z0:

G

F2

&

&

D\J

%

J

!

@Z[

&!除特征变量右肩宽
@Z[

外!任一特征变量对应的

D\J

值均
&

.'C

!其中!

PZ[

的
D\J

值接近于
.'>

!表明其

与岩石含水量有较强的相关性"综上!依
D\J

值为权重进行

特征值重要性排序由高到低依次为左肩宽度!峰高!右肩宽

度"

根据
D\J

法得出特征变量的重要性排序及其相关权重!

据此可以选择相关性最大的特征变量!也可以选择相关性较

强的多个特征变量的组合作为最有特征子集"

+'-'C

!

Q\R

与
D\J

方法性能评估

为了评估
Q\R

和
D\J

法的性能!我们使用决策树来评

估所选特征的有效性"根据所采集到的
+

个点共
C"

条近红

外光谱特征!利用
Q\R

法和
D\J

法分别计算峰
!

"

%

"!C.

7E

&和峰
!

-

%

"*+.7E

&处
A

个特征变量的平均值!为了计算

方便!我们对含水量取插值平均得到决策树中的
:

值!通过

软件
E62&6N

导入决策树数据流!计算各级别的平均分类准

确度"从图
#

看出!

D\J

的准确度较高"

!!

基于互信息的特征选择算法的评价标准是属于信息论的

相关度量!主要用于描述两个随机变量之间相互依存关系的

++.-
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强弱"采用
Q\R

方法和
D\J

方法对含水岩石近红外光谱进

行特征选择!均得到了近红外光谱特征参数与岩石含水量级

别之间的相关程度强弱!且各个特征参数具有明显几何意

义!通过
Q\R

法与
D\J

法的特征选择结果!后期在利用近红

外光谱特征建立砾岩含水量检测模型中!可以将峰高#左肩

宽#右肩宽三个特征参数直接参与模型的构建中"总体来说

互信息方法思路简单!概念清晰!计算过程简单!利用此方

法获得的与含水岩石水分信息最相关的最优光谱特征!可以

为建立更稳定#精确#高效的预测模型做基础"

图
M

!

峰
$

C

#

+

$和峰
$

I

#

@

$在决策树分类器下的准确率

F3

/

GM

!

H,%+))6'+)3%*.&4,%9%)3*3.(4'%%)=+**3&3%'&.'

1

%+Q$

C

%

+

&

+(9

1

%+Q$

I

%

@

&

!!

此外两种方法在评价含水岩石近红外光谱特征变量与含

水量级别相关程度强弱的结果并不完全一致!而且
D\J

方

法比
Q\R

方法对含水量级别的识别精度更高些"其实两种方

法都是通过计算变量间的概率来获得最优相关子集!所不同

的是
Q\R

法直接计算两个变量的边缘概率和联合概率分布!

而
D\J

方法先对变量间通过不同网格划分的形式!用变量

在网格内出现的频率来代替概率!然后用不同网格划分方式

下的互信息最大值计算最大相关系数!

D\J

方法所获得的样

本数量更为精确!进一步考虑了所选变量间的相关性!因此

计算结果更为准确"本文目前只针对砾岩一种岩性进行研

究!对于
D\J

方法的准确性还需要在更多的样本集上来进

行验证!同时基于上述两种特征选择算法!得出特征变量重

要性排序!关于最优特征子集中变量类型与个数的确定!需

要后期构建预测模型的精度来佐证!是一个反复验证与选择

的过程"

!

!

结
!

论

!!

利用互信息理论分析水分运移过程的岩石近红外光谱特

征!并进行了光谱特征选择!得出以下结论'

%

"

&含水岩石的近红外光谱在
"!C.

和
"*..7E

附近有

-

处明显的吸收峰!且吸收峰随着含水量变化!表现出较强

的关联变化!可作为分析光谱特征的基本谱段$

%

-

&根据各特征变量与岩石含水量特征曲线呈*

/

+型变化

的特点!确定岩石含水量级别
9h

4

.

"

!

.

-

!3!

.

B

5

h

4干燥状

态!吸水状态!饱和状态5$

%

+

&基于
Q\R

法!以互信息为权重!评价特征变量与岩

石含水量级别之间的相关性!峰
!

"

处相关性从高到低排序

为右肩宽度!峰高!左肩宽度"峰
!

-

为峰高!右肩宽度!左

肩宽度"

%

!

&基于
D\J

法!以最大相关系数
D\J

值作为权重!评

价特征变量与岩石含水量级别之间的相关性!峰
!

"

#峰
!

-

处相关性从高到低排序均为左肩宽度!峰高!右肩宽度"

%

C

&利用决策树评估
D\J

和
Q\R

法的有效性!

D\J

法比

Q\R

法对含水量级别的识别精度更高"

$%&%'%()%*

(

"

)

!

J07Z

!

Z0W=U30784:7R%%8/1:0710d U01F7%&%

G5

!

-..#=">

%

-

&'

>+=

(

-

)

!

T6K:8QP

!

M30

G

%3

5

O9=/%:&/1:0710/%1:02

5

%b9E03:16;%<376&

!

-..-

!

AA

'

#--=

(

+

)

!

D%<6H079 D

!

a63%<:@

!

T0Q60380E60L03;

!

026&=/%:&/1:0710/%1:02

5

%b9E03:16;%<376&

!

-..A

!

#.

%

!

&'

"-*C=

(

!

)

!

JZX]:6%,&:

%褚小立&

=D%&01<&63/

)

0123%41%

)5

976&

5

2:16&U01F7%&%

G5

J%EN:708[:2FJF0E%E023:14678\249

))

&:162:%74

%结合化学计量

学的分子光谱分析技术及其应用&

=Q0:

B

:7

G

'

JF0E:16&\78<423

5

O3044

%北京'化学工业出版社&!

-.""=-A!=

(

C

)

!

Q6&6N:7@D

!

/E:37%K/$=976&

5

2:16JF:E:169126

!

-.""

!

A*-

%

",-

&'

A+=

(

A

)

!

$:7FPU

!

P00/

!

O63LWU

!

026&=9

))

&:08\720&&:

G

0710

!

-."-

!

+#

%

"

&'

"..=

(

#

)

!

W9?]<

!

[9(M]:6%,867

!
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