
第
&#

卷#第
!

期
! !!!!!!!!!!!

光 谱 学 与 光 谱 分 析
IDA.&#

#

TD.!

#

PP

65$/-

#"##

年
!

月
!!!!!!!!!!! !

)

P

87CHDK7D

P@

9?:)

P

87CH9AL?9A

@

KBK Y9?F9H

@

#

#"##

!

可见光
5

近红外光谱的矽卡岩型铁矿反演模型

毛亚纯!

!温
!

健!

"

!付艳华#

!曹
!

旺!

!赵占国-

!丁瑞波!

!X

东北大学资源与土木工程学院#辽宁 沈阳
!

!!"5!%

#X

东北大学江河建筑学院#辽宁 沈阳
!

!!"5!%

-X

中国黄金集团#北京
!

!"""""

摘
!

要
!

铁矿资源是我国国民经济基础产业中的重要组成要素#在我国经济发展中有举足轻重的地位!铁

矿品位的检定效率对铁矿石开采效率有重大影响!目前#铁矿石品位的化学分析检定法#不仅存在成本较

高#化验周期长的问题#更主要的是其无法实现铁矿品位原位测定#相对配矿流程存在滞后效应#无法有效

降低矿石开采的损失贫化率(基于可见光
$

近红外光谱分析的铁矿品位原位测定技术是解决这一问题的有效

途径!以
##4

个红岭矽卡岩型铁矿测试样本的可见光
$

近红外光谱数据及化学分析数据为数据源#首先对原

始数据进行了平滑处理#并分析了矽卡岩型铁矿可见光
$

近红外光谱特征#然后利用倒数对数"多元散射校

正$

()O

%两种预处理方法对平滑后的光谱数据进行处理#再分别以主成分分析法$

=OL

%"遗传算法$

NL

%两

种降维算法对预处理前后的光谱数据进行了处理#获取了六种不同预处理组合算法处理后的数据源!其中

以
=OL

降维算法所降维数分别为
-

维"

-

维"

/

维(以
NL

降维算法所降维数分别为
&//

维"

&5%

维"

4"%

维!最后基于随机森林$

0c

%和极限学习机$

*E(

%建立了矽卡岩型矿石金属铁品位的定量反演模型#以决定

系数$

!

#

%"均方根误差$

0()*

%和平均相对误差$

(0*

%三个指标分别对模型的稳定性"精确度"可信度进行

评价!结果表明#经
()O

处理及
=OL

降维后的数据基于
*E(

算法建立的定量反演模型效果最优#其
!

# 可

达
".%%

"

0()*

为
".""4/

"

(0*

为
#."2

#该方法所建模型对红岭矽卡岩型铁矿品位反演精度有明显的提

升!对矽卡岩铁矿品位的实时"快速分析提供了一种有效的方法#对实现矽卡岩型铁矿的高效开采具有重要

的现实意义!
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铁矿是我国经济发展的重要矿产资源#其中矽卡岩型铁

矿是我国重要的铁矿床类型之一#其储量约占全国铁矿床总

储量的
!!2

#矿石类型以磁铁矿为主&

!

'

!传统的矿石品位检

定方法以化学分析法为主#检测方法较为准确#但由于成本

昂贵"检定周期较长#无法实现矿石品位的即时原位测

定&

#

'

#相对配矿流程均存在滞后效应#因此难以有效降低矿

石开采的损失贫化率!如今#如何做到低成本#快速"准确

确定铁矿品位及合理"高效开采铁矿已成为铁矿开采中亟待

解决的关键问题!高光谱遥感由于其高分辨率"波谱连续"

信息丰富&

-

'

#已被广泛应用于植被指数反演"土壤含盐量反

演"重金属品位反演等领域&

&$6

'

!

由于原始高光谱数据存在数据冗余"信噪比低等问题#

严重影响其特征分析的准确性和建模反演精度#为此大量学

者在高光谱数据的预处理"及降维处理等方面进行了的研

究&

/$5

'

#这些方法均有效降低了高光谱数据的冗余度#快速

准确地提取出有效的光谱信息#达到提升预测精度降低误差

的目标!同时国内外很多学者也对数据处理以及建模方法进

行了大量的研究!

O>F:?D̂Ka

@

等基于偏最小二乘法多元分

析#证明了仅通过沉积物粉尘的可见光
$

近红外高光谱数据

即可对其进行准确预测&

%

'

(高伟等以铁矿粉的高光谱数据为

数据源#建立了多种反演模型#其中
)cJ($0c0

模型预测结

果误差最小#证明了基于高光谱数据预测铁矿粉中全铁品位

的可行性和有效性&

!"

'

(陈俊英等建立了
)TI$)0$*E(

模



型#对高光谱反演水质模型的优化以及污水水质的快速监测

和综合评价提供了有效途径&

!!

'

!虽然国内外学者对高光谱

数据处理及建模方法的研究已经取得了一定的进展#但目前

基于矽卡岩型铁矿高光谱数据的研究相对较少!

以红岭矽卡岩型铁矿的化学分析与光谱测试数据为数据

源#并对其进行数据预处理及降维多种组合算法处理#同时

以随机森林算法和极限学习机算法两种算法为建模方法建立

矿石铁品位的定量反演模型!结果表明#经
()O

处理及

=OL

降维后的数据基于
*E(

算法$

()O$=OL$*E(

%建立的

定量反演模型效果最优#其中决定系数
!

# 为
".%%

"均方根

误差
0()*

为
".""4/

"平均相对误差
(0*

为
#."2

#由此

可见利用该方法可准确快速反演矽卡岩型铁矿的品位#为我

国矽卡岩型铁矿品位的快速原位分析提供了有效手段!

!

!

实验部分

%"%

!

研究区与矿石采样

红岭铅锌矿位于我国内蒙古赤峰市#主要开采铁"锌矿

体#是以铁"铅"锌为主的矽卡岩型多金属矿床!

#"!%

年
6

月在内蒙古赤峰红岭矿区采集了井下矽卡岩型铁矿样本!为

保证所采集的样本具有代表性"多样性及建模的普适性#故

采取矿区均匀抽样的方式采集了相应的矽卡岩型铁矿样本#

如图
!

$

9

%所示!

!!

为使所建模型在井下具有实际应用性#因此对矽卡岩型

铁矿样本进行了钻孔"取芯及切块处理#最终制成共
##4

件

块状样本#如图
!

$

3

%和$

7

%所示!

图
%

!

实验样品
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矿石铁品位与光谱测定

使用美国
)IO M0$!"#&

便携式地物光谱仪采集光谱#

波段范围
-4"

$

#4""?R

#通道数为
!"#&

#最小积分时间为

!K

!在观测角度等条件保持不变的情况下#分别以太阳光和

卤素灯光作为光源的测试结果基本一致!但考虑到井下应用

将以卤素灯作为光源#因此以卤素灯作为测试光源#并在夜

间封闭环境条件下对样本进行了测试#测试时使样本观测面

保持水平#光谱仪镜头垂直于样品观测面#采样积分时间设

置为
#K

#每个样品重复测试
#

次#视场角为
&i

!为避免光谱

测试出现的偶然性#取两次反射率平均值作为该矿石的实际

反射光谱数据!在实验过程中#每隔
!"

$

!4RB?

进行一次白

板测定!

光谱采集完毕后#为了进一步降低噪声的干扰#采用

)9̂BC_a

@

NDA9

@

法对原始光谱数据进行了平滑处理&

!#

'

#图
#

是
##4

个块状矽卡岩型铁矿样本的光谱曲线!

图
!

!

样品可见光
5

近红外光谱曲线
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,23

!!

光谱特征如下)

$

!

%样品的光谱反射率大部分在
!"2

$

-"2

之间!

$

#

%在
&""

$

44"?R

反射率为上升趋势#一部分曲线上

升趋势显著#斜率较大#另一部分曲线上升趋势缓慢#斜率

较小#且在
44"?R

附近出现波峰!

$

-

%在
44"

$

!!5"?R

反射率下降#其中在
5/"?R

附近

出现微弱波谷!

对上述现象进行分析发现#在
-4"

$

44"?R

间的光谱差

异与样本铁品位有一定相关性#斜率小的样本普遍铁品位均

值高于斜率大的样本铁品位均值!

光谱测试结束后#将全部实验样品进行了研磨化验处

理#以确定各个样品的铁品位!由化验结果得出#样本铁品

位在
6./42

$

662

之间#平均品位为
#/.5&2

!

#

!

结果与讨论

!"%

!

光谱数据预处理

由于原始高光谱数据存在数据冗余"信噪比低等问题#

为了增强光谱信息#突出光谱特征#提高信噪比#采用倒数

对数"多元散射校正两种预处理方法!

$

!

%倒数对数法

倒数对数法不仅可以有效增强光谱在可见光波段的差

异#还可以有效的减弱因测试时光照条件变换所引起的乘性

因素的影响!倒数对数法计算公式如式$

!

%所示

"

5

/

AD

<

!

$ %

"

$

!

%

式$

!

%中#

"

为平滑后的原始光谱数据#

"

l

为经倒数对数处理

后的光谱数据!图
-

是
##4

个块状矽卡岩型铁矿样本经过倒

数对数处理后的光谱曲线!

!!

$

#

%多元散射校正

多元散射校正处理可有效降低因散射对光谱数据的影

响#在一定程度上增强特征波段的有效信息&

!-

'

!该算法的具

体实现过程为)首先由式$

#

%计算样本的平均光谱作为标准

光谱#然后将各种原始光谱与标准光谱作一元回归#如式

$

-

%所示#最后由式$

&

%计算多元散射校正后的光谱数据!
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图
#

!

倒数对数处理后的光谱曲线
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式中#

:

为
*+>

维定标光谱矩阵#

*

为样品数#

>

为光谱采

集时所用波段数#

)

'

和
;

'

分别表示经平滑处理后的原始光

谱数据和平均光谱数据作为一元线性回归后的相对偏移系数

和平移量!图
&

是
##4

个块状矽卡岩型铁矿样本经过多元散

射校正处理后的光谱曲线!

图
$

!

多元散射校正后的光谱曲线
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"$

!

U+,.'J-1'-.237-..217/1127.263

<
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!

降维处理

$

!

%遗传算法

遗传算法$

<

8?8CB79A

<

DHBC>R

#

NL

%作为一种自适应的全

局概率搜索算法#它的优越性很大程度体现在建模自变量提

取方面!利用遗传算法对
##4

个样本进行波长筛选时#先将

矿石样本按照铁品位从小到大均匀选出训练集
!6%

个与测试

集
46

个!然后根据高光谱波段数#设置染色体长度为
%/-

#

初始种群大小设为
#"

#最大繁殖代数设置为
!""

#设置交叉

概率和变异概率范围为&

"

#

!

'#然后采用
=̀

神经网络法针

对每一个体计算个体适应度?

9

#其中训练函数采用
CH9B?AR

函数#设置学习率为
"."""!

#训练次数为
!"""

次!每次计

算均用遗传算法对神经网络权值和阈值进行优化#具体步骤

如图
4

所示#其中以测试集铁品位预测值与真实值的误差平

方和的倒数构建适应度函数#如式$

4

%所示

&

$

@

%

/

!

A%

/

!

KK8

$

?

9

4

9

%

/

!

&

+

*

/

!

$

?

>

*

4

>

*

%

#

$

4

%

式$

4

%中?

9g

3

>

!

#

>

#

#4#

>

+

5为样本铁品位预测值#

9g

3

>

!

#

>

#

#4#

>

+

5为样本铁品位真实值#

+

为实验测试样本

的数目!

未经处理的数据"经倒数对数变换后的数据和经多元散

射校正变换后的数据经遗传算法处理后#维度由
%/-

维分别

降至
&//

维"

&5%

维和
4"%

维!

图
H

!

遗传算法选择最优波段流程图

&'

(

"H

!

&,/C7D-1./4

(

202.'7-,

(

/1'.D*./

32,27..D2/

<

.'*-,9-06

!!

$

#

%主成分分析法

主成分分析$

P

HB?7B

P

A87DR

P

D?8?C9?9A

@

KBK

#

=OL

%是一种

线性数据降维分析方法#其主要思想是通过线性变换提取原

始数据的中的主要特征#在减少数据冗余的同时保留原始数

据的绝大有用信息#从而解决特征维数过高的问题#即用压

缩后尽可能少的信息来代替原有的信息&

!&

'

!步骤如下)

设原始矩阵为
@g

3

6

"

#

6

!

#4#

6

+

5#其中
6

"

g6

#首先

计算原始矩阵的协方差阵以及它的最大特征值和对应的特征

变量#并组成投影矩阵
B

#

Bg

&

C

!

#

C

#

#4#

C

>

'!其中#

>

的

值由累积贡献率
D

$

>

%

确定#

D

$

>

%

的计算公式如式$

6

%所示#由

式$

/

%得到降维后的向量+

@g

&

,

6

!

#

,

6

#

#4#

,

6

+

'!

D

$

>

%

/

&

>

E

/

!

#

E

&

+

*

/

!

#

*

$

6

%

,

6

*

/

B

G

$

6

*

4

'

6

% $

/

%

!!

累积贡献率设置为
%%2

#以累计贡献率为依据#计算最

终维度!如图
6

$

9

#

3

#

7

%所示#横坐标为依次各主成分#纵坐

标为各主成分贡献率#未经处理的数据"经倒数对数变换后

"/
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的数据和经多元散射校正变换后的数据利用
=OL

算法处理

后维度由
%/-

维分别降至
-

维"

-

维和
/

维!

图
W

!

主成分分析结果
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!

模型建立与验证

随机森林$

H9?:DR;DH8KCK

#

0c

%是由
E8D H̀8BR9?

提出的

一种基于统计学的非线性组合智能机器学习算法!对于回归

问题#

0c

模型通过多次
3DDCKCH9

P

抽样获得随机样本#然后

通过学习样本特征分别建立相应的决策树#最后基于投票和

平均的方法输出多个不同功能决策树的最终结果!在算法模

型建立过程中#设置决策树的数量为
4""

!

极限学习机$

8dCH8R8A89H?B?

<

R97>B?8

#

*E(

%#是黄广

赋等依据广义逆矩阵理论提出的一种性能优良的单隐含层前

馈神经网络模型!它不仅具有较强的非线性拟合能力#还因

较其他算法模型速度更快"精度更高"参数调整简单而被广

泛应用于多个领域!

*E(

在执行过程中随机产生输入层和

隐含层间的连接权值及隐含层的神经元的阈值且在训练中无

需调整#可以获得最优解&

!4

'

!模型建立过程中将隐含层节点

数设置为
-"

!

模型的稳定性"精确度"可信度分别由决定系数
!

#

"均

方根误差
0()*

以及平均相对误差
(0*

来检验!

选择
!6%

个样品为训练样本和
46

个样品为测试样本分

别建立随机森林算法模型和极限学习机算法模型!表
!

和表

#

分别为未经处理的数据以及对数据进行不同预处理后使用

随机森林算法和极限学习机算法建模的结果!

表
%

!

;&

反演模型反演结果评价

8-9,2%

!

>33233*20./4;&'0J213'/0123+,.3

预处理结果
!

#

0()* (0*

未经处理的数据
".%! "."4& ".!6

NL ".55 "."4& ".!/

倒数对数
$NL ".55 "."65 ".#"

()O$NL ".5% "."4% ".!5

=OL ".%! "."4- ".!6

倒数对数
$=OL ".5% "."6! ".#!

()O$=OL ".%! "."4! ".!6

表
!

!

XKU

反演模型反演结果评价

8-9,2!

!

>33233*20./4XKU'0J213'/0123+,.3

预处理结果
!

#

0()* (0*

未经处理的数据
".%" "."4/ ".#"

NL ".%! "."46 ".#"

倒数对数
$NL ".%4 "."&& ".!6

()O$NL ".55 "."/- ".##

=OL ".%& "."&# ".!6

倒数对数
$=OL ".%! "."44 ".#"

()O$=OL ".%% ".""4/ "."#

!!

综合两个表中的数据#利用经
()O

处理"

=OL

降维后

的数据基于
*E(

算法建立的品位定量反演模型效果最优!

如图
/

所示#经该方法处理后使用
*E(

预测的预测值和真

实值作拟合曲线#预测值与真实值的决定系数达到
".%%

#均

方根误差为
".""4/

#平均相对误差为
#."2

#与未经处理的数

据建立的模型相比较#有较大的提升#预测效果更为精确!

图
Z

!

预测值与真实值差异图

&'

(

"Z

!

8D26'4421207292.C220.D2

<

126'7-.26
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!!

综合分析上述不同方法处理之后的结果#其中经
()O

处理"

=OL

降维后的数据基于
*E(

算法建立的品位定量反

演模型效果最优!未经处理的数据可能受到设备的局限性以

及实验环境的影响#产生基线平移偏移等现象#对建模造成

负面影响#而通过
()O

处理之后的数据能很大程度上消除

这种影响#突出光谱特征信息的同时降低信噪比#有助于反

演模型的精度提升#而遗传算法在路径寻优上具有偶然性#

且容易收敛到局部最优解#因此满足不了精度要求!而主成

分分析能最大程度的提取经过
()O

处理之后光谱数据主要

信息#因此经过该方法建立的模型反演结果精度最优!由于

随机森林是一种集成算法#因此经过预处理的数据对其反演

模型精度没有产生太大变化(而极限学习机算法#学习速度

极快#泛化能力强#预测结果精确#但容易受到噪声以及无

用信息的干扰#导致对未经处理的数据反演建模精度较低#

而选择合适的预处理方法能很大程度消除负面影响!

经
()O

处理"

=OL

降维后的光谱数据#以
*E(

为极限

学习机模型对红岭矽卡岩型铁矿品味反演不仅能大幅度提升

模型反演速度#而且满足高精度"高效率的品位反演需求!

-

!

结
!

论

!!

以
##4

个赤峰红岭矽卡岩型铁矿的化学分析与可见光
$

近红外光谱测试数据为数据源#深入研究了测试数据的预处

理方法以及定量反演模型#结论如下)

$

!

%利用
()O

算法对矽卡岩型铁矿光谱数据进行处理可

有效降低散射对数据的影响!利用
=OL

算法对矽卡岩型铁

矿光谱数据进行降维处理可有效降低原始数据冗余#提升建

模速度!

$

#

%对于矽卡岩型铁矿#使用经
()O

处理"

=OL

降维后

的数据#以极限学习机为建模方法#反演结果最优!其中
!

#

由
".%&

提升至
".%%

#

()*

由
"."&#"

降低至
".""4/

#

(0*

从
!62

降低至
#2

#预测精度较高!

针对矽卡岩型铁矿的原位快速品位分析提供了一种有效

方法!但由于不同类型矿体的光谱测试结果会存在不同程度

的差异#因此数据处理方法"所建模型精度也会不同#对此

尚需开展进一步深入研究!
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