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海洋沉积物中碳的变化是衔接海洋生态系统的过去与未来的信息桥梁!揭示了海洋生态过程变化

规律"因此开展海洋沉积物碳含量的研究!对掌握海洋生态系统碳循环规律!研究全球碳循环!研究对气候

变化的响应和反馈有着重要的作用"光谱技术是一种快速,无损的测量方法!在定量分析中已有很成熟的应

用"多光谱融合通过将多个光谱数据结合一起!获得比单一光谱更丰富的信息!有利于物质的分析研究"将

多光谱融合应用于海洋沉积物碳含量的研究!以青岛海洋潮间
%$%

份沉积物为样品!分别采用海洋光学

XR$6000

光谱仪$光谱仪
%

&和
#f#.ER\

光纤光谱仪
#Y(\

M

3<̀b/\&09=

$光谱仪
&

&采集沉积物可见̀ 近红外

光谱"将两种光谱仪的光谱进行多光谱融合!分别采用偏最小二乘回归算法$

)/\U

&和
T)

神经网络算法

$

T)..

&建立沉积物碳含量模型"在
)/\U

沉积物碳含量建模结果中!多融合光谱结果优于光谱仪
&

!略低

于光谱仪
%

!

U)@

值为
%7>$=

+在
T)..

沉积物碳含量建模结果中!多融合光谱结果优于两个单光谱仪!

U)@

值为
&7&:6

"将多光谱融合后的光谱划分多个波段!分别建立沉积物碳含量模型!寻找沉积物碳的特征

波段"通过分析多光谱融合各波段模型结果!

6$0

"

;>0"4

的建模效果最好!

$

&

<

为
07>9>

!

U!\R'

为

07660

!

$

&

M

为
07=;9

!

U!\R)

为
07;::

!

U)@

值为
&7=&:

"预测效果相较于光谱仪
%

,光谱仪
&

,多光谱融合

全波段都有了显著的提高"因此采用多融合光谱特征波段建立海洋沉积物碳含量模型!能够提高海洋沉积

物碳含量的预测结果!建立准确度更高的沉积物碳模型!为沉积物碳的快速测定打下基础"
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海洋沉积物是大气圈,水圈,生物圈和岩石圈相互作用

的介质和载体!记录了海陆变迁,沉积环境变化等过程的详

细信息(

%

)

"海洋系统中碳的含量非常丰富!经过一系列的碳

循环!碳信息最终记录在沉积物中"海洋沉积物中碳的变化

是衔接海洋生态系统的过去与未来的信息桥梁!揭示了海洋

生态过程变化规律(

&

)

"因此开展海洋沉积物碳含量的研究!

对掌握海洋生态系统碳循环规律!研究全球碳循环!研究对

气候变化的响应和反馈有着重要的作用"

传统的测试方法费时,费力"目前碳含量分析可以使用

元素分析仪测定!但仍需烘干,粉碎等前处理"光谱技术是

一种快速,无损的测量方法!已经应用于业,化工,食品等

多个领域(

:̀9

)

"在土壤养分含量分析中!也取得了一定的成

果(

6̀$

)

"可见̀ 近红外光谱包含大量的物质信息!主要反映了

样品的
]

-

O

!

'

-

O

等官能团的种类和数量"通过算法和

分析获得样品特征光谱信息并解译!测定其含量"目前沉积

物碳含量检测的研究多为针对湖泊沉积物!而对海洋沉积物

碳含量的研究较少!海洋沉积物的成分更为复杂!在分析上

更有难度!

L(<

d

等利用短波红外高光谱影像建立法国布尔吉

湖岩芯沉积物样本碳偏最小二乘回归模型!预测相关系数
%

为
07>6

(

;

)

"

以青岛鳌山湾海洋潮间
%$%

份沉积物为样品!分别采用

海洋 光 学
XR$6000

光 谱 仪 和
#f#.ER\

光 纤 光 谱 仪

#Y(\

M

3<̀b/\&09=

采集沉积物可见̀ 近红外光谱"将两种光



谱仪测得的光谱进行多光谱融合!分别采用偏最小二乘回归

和
T)

神经网络建立沉积物碳含量模型"多光谱融合通过将

多个光谱数据结合一起!获得比单一光谱更丰富的信息!有

利于对物质进行分析"将多光谱融合模型预测结果与单一光

谱沉积物碳含量预测结果进行对比分析"对多光谱融合后的

光谱进行特征波长筛选!寻找沉积物碳的特征波段!建立准

确度更高的沉积物碳模型!实现对沉积物碳的快速测定"

%

!

实验部分

IJI

!

材料

采样地点为青岛鳌山湾海洋潮间带两个地点的沉积物样

品
\%

和
\&

!共计
%$%

个沉积物样品"采样深度为
0

"

%0<4

!

每个采样点间隔
%04

"潮间带沉积物组成以黏土和粉砂为

主"将采集的样品风干研磨后!过
$0

目筛!分成两部分!分

别用于碳含量分析和光谱采集"沉积物碳含量采用重铬酸钾

氧化法测定!

\%

和
\&

的碳含量见表
%

"

IJK

!

光谱数据采集

沉积物光谱
%

采用海洋光学
XR$6000

光谱仪搭配
@Ò

&000̀T#/

型光谱采集样品的反射光谱!光谱采样间隔为
%

"4

!积分时间
$004H

!谱区范围
&00

"

%000"4

"光谱仪和

光源通过
P

型光纤连接!

P

型光纤探头依靠支架固定!将样

品放在自制样品盒中!探测样品的反射光谱"每个样品测定

6

次光谱反射率!取平均值作为这个样品的反射光谱"由于

光谱的前段和后端受噪声影响!因此沉积物光谱
%

反射取

&&0

"

>=0"4

!如图
%

$

(

&所示"

表
I

!

沉积物碳#

0

'

Q

0

VI

$含量统计表

"#$%&I

!

"3&+*#*/+*/)#%-&+2%*+,()#-$,.

$

0

%

Q

0

VI

&

),.*&.*/.+,/%+#5

A

%&+

沉积物样品 样品个数 最大值 最小值 平均值 标准差

\% %&0 ;7909 07=$0 &70;; 07=>&

\& 9% >79=; 67%;; ;700% 07=6:

\%i\& %$% >79=; 07=$0 :7::% &7:&0

!!

沉积物光谱
&

采用
#f#.ER\

光纤光谱仪
#Y(\

M

3<̀

b/\&09=

!谱曲范围
%$0

"

%%00"4

!采用同样的方法测得光

谱能量值!见图
%

$

8

&"

图
I

!

沉积物光谱
I

和沉积物光谱
K

;/

0

JI

!

"3&+

A

&)*-#I#.:+

A

&)*-#K,(+&:/5&.*+#5

A

%&+

IJM

!

多光谱融合

多光谱图像融合是将在空间上存在冗余或互补的图像数

据!按照一定的规则进行处理!从而得到比单一图像更准确

的信息(

=

)

"多光谱融合通过将多个光谱数据结合一起!获得

比单一光谱更丰富的信息!有利于对物质进行分析"两种光

谱仪的波段均为
&00

"

%000"4

!但包含的具体信息有所差

异"将这两个光谱仪的光谱数据融合处理!获取更多更全的

光谱信息!能够更加完整的表征样品的信息"

由于光谱仪
%

获取的是光谱反射率!而光谱仪
&

获取的

是光谱能量值!因此先将两个光谱仪的光谱数据归一化处

理!然后再将光谱仪
%

和光谱仪
&

的光谱混合在一起!得到

多光谱融合光谱"融合光谱具备光谱仪
%

和光谱仪
&

的所有

光谱值!主要集中在
&&0

"

>=0"4

"因此!多融合光谱包括

了更多的光谱信息"

IJN

!

碳含量建模方法

偏最小二乘回归$

)/\U

&是将相关分析,多元线性回归

和主成分的优点集合在一起!在计算过程中同时考虑自变量

$光谱数据&和因变量矩阵$化学参考值&对建模效果的影响!

能够较好地处理数据多重共线性,因子结果不确定性和数据

非正态分布等问题(

>

)

"通过降维运算得到潜在变量!达到消

除无用信息的目的"在已知光谱数据和化学值数据的基础

上!通过偏最小二乘回归建立相关模型!实现对未知样品的

预测"该方法是目前最常用的化学计量学建模方法之一"

T)

神经网络$

T)..

&是一种基于误差反向传播算法的

多层前向神经网络!通过反向传播不断调整网络的权值和阈

值!使网络的误差平方和最小(

%0

)

"反向传播神经网络运行过

程分为两个部分'一是正向计算过程!从样本中选取信息!

从输入层通过隐含层计算出各单元的输出值+二是误差反向

过程!误差由输出层计算!隐含层各元素的误差逐层计算!

并修改前一层的权重值"
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IJR

!

模型评价标准

为保证每次划分建模集和检验集均为一致!采用顺序分

类按
&e%

比例划分$即按顺序取两个沉积物样品为建模集!

再取一个沉积物样品为检验集!依次类推&!分别采用
)/\U

和
T)..

建立土壤碳含量校正模型!并预测检验集沉积物碳

含量"通过建模集绝对系数
$

&

<

,校正均方根误差
U!\R'

,

检验集绝对系数
$

&

M

,预测均方根误差
U!\R)

和相对分析误

差
U)@

对模型进行评价!

$

&

<

!

$

&

M

!

U)@

越大!且
U!\R'

!

U!\R)

越小!则模型效果越好(

%%

)

"

&

!

结果与讨论

KJI

!

两种光谱仪及多光谱融合后建模结果
ST8O6

采用顺序分类划分建模集和检验集!以
)/\U

建立光谱

仪
%

,光谱仪
&

,多光谱融合的海洋沉积物碳含量光谱模型!

模型评价结果见表
&

"

表
K

!

海洋沉积物碳含量光谱模型评价结果
ST8O6

"#$%&K

!

L,:&%&B#%2#*/,.,()#-$,.),.*&.*

:&*&)*/,./.5#-/.&+&:/5&.*+ST8O6

光谱数据
建模集 检验集

$

&

<

U!\R' $

&

M

U!\R) U)@

光谱仪
% %7000 070:> 07;=$ %70%= &70:&

光谱仪
& 07$== %7:$: 076;6 %79:: %7999

多融合光谱
07==0 07=96 07;6: %706& %7>$=

!!

由表
&

可知!采用
)/\U

建立模型的建模集的评价结果

由好到坏依次为光谱仪
%

,多融合光谱,光谱仪
&

!检验集的

评价结果与建模集一致"光谱仪
%

的
$

&

M

和
U)@

值均略高于

多融合光谱!

U!\R)

略低于多融合光谱"

KJK

!

两种光谱仪及多光谱融合后建模结果
SDT>>

同样采用顺序分类划分建模集和检验集!以
T)..

分别

建立光谱仪
%

,光谱仪
&

,多光谱融合的海洋沉积物碳含量光

谱模型!模型评价结果见表
:

"

表
M

!

海洋沉积物碳含量光谱模型评价结果
SDT>>

"#$%&M

!

L,:&%&B#%2#*/,.,()#-$,.),.*&.*

:&*&)*/,./.5#-/.&+&:/5&.*+SDT>>

光谱数据
建模集 检验集

$

&

<

U!\R' $

&

M

U!\R) U)@

光谱仪
% 07>$% 079>& 07=0> 07>:$ &7&%&

光谱仪
& 07=>9 07=%9 07$>0 %7%;$ %7;$0

多融合光谱
07>99 076>$ 07=%9 07>&$ &7&:6

!!

由表
:

可知!采用
T)..

建立碳含量模型的建模集的

评价结果与
)/\U

建模结果一致!依次为光谱仪
%

,多融合

光谱,光谱仪
&

"而检验集的评价结果有所差异!评价效果

最好的为多融合光谱!

$

& 和
U)@

值均略高于光谱仪
%

的

值!分别为
07=%9

和
&7&:6

!可用于沉积物碳含量的定量分

析"

KJM

!

多融合光谱寻找沉积物碳的特征波段

采用
)/\U

建模来寻找沉积物碳的特征波段"多融合光

谱的波段范围取
%=0

"

%%00"4

!每间隔
%00"4

作为一个光

谱波段!以
)/\U

建立各光谱波段沉积物碳模型评价结果见

表
9

"

表
N

!

海洋沉积物各光谱波段碳含量光谱模型评价结果

"#$%&N

!

L,:&%&B#%2#*/,.,()#-$,.),.*&.*:&*&)*/,.+/.

5#-/.&+&:/5&.*+(,-B#-/,2++

A

&)*-#%$#.:+

光谱波段

#

"4

建模集 检验集

$

&

<

U!\R' $

&

M

U!\R) U)@

%=0

"

&=0 07%%% &7:0& 07%>0 %7>0% %70==

&=0

"

:=0 07&&% &7%66 07:%& %7;66 %7%;>

:=0

"

9=0 07999 %7=&0 0799& %76:9 %7:9>

9=0

"

6=0 07666 %7$&= 079=$ %76%0 %7:;0

6=0

"

$=0 07=0$ %70;6 07;%= %7%0% %7=;>

$=0

"

;=0 07=&; %70%9 07;=% 07>;& &7%&>

;=0

"

==0 %7000 070%% 07$=: %7%=9 %7;9=

==0

"

>=0 0769$ %7$9$ 076%& %7990 %79:;

>=0

"

%%00 070%; &79&0 0706= %7>>& %70:>

!!

由表
9

!

6=0

"

$=0

和
$=0

"

;=0"4

波段的建模集和检验

集评价结果最好!

$

&

<

均在
07=

以上!

$

&

M

在
07;

以上!其他波

段的结果较差"因此!可判定海洋沉积物碳的特征波段在

6=0

"

;=0"4

附近"在
6=0

"

;=0"4

附近寻找沉积物碳的特

征波段!将
;=0"4

固定!以
6=0"4

为中点!上下各取
60

"4

波段!间隔为
%0"4

!寻找特征波段的上限!得到模型评

价结果!见表
6

"

表
R

!

海洋沉积物碳含量光谱模型评价结果

#

RMY

!

4\Y.5

到
!MY

!

4\Y.5

$

"#$%&R

!

L,:&%&B#%2#*/,.,()#-$,.),.*&.*:&*&)*/,./.

5#-/.&+&:/5&.*+

$

(-,5RMY

!

4\Y.5*,!MY
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价结果!见表
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由表
$

可知!
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的模型效果最好!

$

&

M

为
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值为
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作为海洋沉积物碳的特
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量更大!所含有信息更多!更有利于
T)..

学习和训练!因

此得到更好的预测结果"

在寻找海洋沉积物碳最优波段中!通过尝试不同波段的

评价结果!获得了沉积物碳的特征波段!在
6$0

"

;>0"4

"

多融合光谱
6$0
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;>0"4

波段中包含了两种单光谱仪该波段

的全部信息!含有的光谱更加丰富!能够表征更多的沉积物

碳的信息"采用多融合光谱特征波段建立的海洋沉积物碳模

型结果优于各单光谱仪全波段和多融合光谱全波段的模型结

果"因此采用多融合光谱特征波段建立海洋沉积物碳含量模

型!能够提高海洋沉积物碳含量的预测结果"

:

!

结
!

论

!!

以青岛鳌山湾海洋潮间
%$%

份沉积物为样品!分别采用

海洋光学
XR$6000
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M
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&采集沉积物可见̀ 近红外

光谱"将两种光谱仪的光谱进行多光谱融合!分别采用

)/\U

和
T)..

建立沉积物碳含量模型"
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结果!
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