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砂岩的近红外光谱特征及其含水量反演
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摘
!

要
!

沉积岩石的强度往往会受到水的影响!含水量不同其影响程度也不相同$因此!沉积岩石的含水量

测定对于后续评估其物理力学特性具有重要的价值$在岩石含水量测定方面!传统的方法往往费时%费力!

而且破坏了工程结构的完整性$近红外光谱分析技术是一种非常有潜力的方法!具有实时%无损等优点$基

于近红外光谱分析技术对砂岩的光谱特征以及含水量的反演进行了研究$首先!通过室内试验获取了砂岩

试样不同饱和度的近红外光谱曲线'然后!对原始光谱曲线进行了异常曲线剔除以及一阶导数预处理!消除

噪声%环境等因素的影响'其次!对
A#

"

#!--6;

#和
A"

"

#,--6;

#附近的两个吸收峰进行光谱特征变量提

取以及归一化处理!消除量纲和域值的影响'接着!基于最大信息系数对提取的光谱特征变量进行分析和筛

选'最后!基于筛选后的光谱特征变量采用自行搭建的
OU

神经网分类器对砂岩的含水量进行了反演$结果

表明&"

#

#含水砂岩的近红外光谱吸收曲线在
#!--

和
#,--6;

附近有着明显的吸收峰!位于
#!--6;

附近

的吸收峰!谱带比较宽缓!位于
#,--6;

附近的吸收峰!谱带比较尖锐'随着含水量的增加!近红外光谱曲

线在
#!--

和
#,--6;

附近吸收峰的吸收强度也在增加!具有明显的正相关性!可作为砂岩含水量分析%反

演的主要谱段$"

"

#根据计算的最大信息系数值!

#!--6;

附近的峰高与含水量的相关性最强!同样
#,--

6;

附近的峰高与含水量的相关性最强'

#!--6;

附近的峰面积%峰高和
#,--6;

附近的峰高%峰面积%半

高宽%右肩宽!共
C

个光谱特征变量!其最大信息系数值
$

-',

!可作为
OU

神经网络反演砂岩含水量的特征

变量$"

*

#利用最大信息系数筛选出
#!--

和
#,--6;

附近两个吸收峰的特征变量进行
OU

神经网络建模!

所建立的砂岩含水量反演模型训练集准确率为
,-'*Y

!测试集的准确率为
F*',Y

!说明基于近红外光谱分

析技术砂石含水量的反演方法是可行的$
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水的存在使岩石的强度特性发生了改变!含水量不同其

影响程度也不相同$在边坡%地下工程和文物保护领域中!

许多灾变和病害都是由水导致岩石强度减弱而诱发的(

#+"

)

$

因此!岩石中含水量的测定对于评估岩石的物理力学特性以

及工程结构的稳定性具有重要的意义$

传统的岩石含水量测定方法需要现场原位取样!破坏了

工程结构的完整性!尤其是在文物保护领域$近红外光谱分

析技术"

6/5296L252/73

)

/012%30%

)4

!

(BA.

#测定岩石中的含

水量是近些年研究的新思路!通过测定含水岩石中
?>

基团

的光谱吸收强度!建立含水量与近红外光谱特征之间的相关

关系!从而实现含水量测定的目的!与传统方法相比具有实

时%无损的优点(

*

)

$本文基于近红外光谱分析技术对砂岩的

光谱特征以及其含水量反演的可行性进行了研究$首先!通

过室内试验获取砂岩试样不同饱和度的近红外光谱曲线'其

次!基于最大信息系数 "

;5g9;5&96L%2;519%60%/LL909/61

!

QB@

#对试样的近红外光谱特征进行了分析和筛选'最后!采

用搭建的
OU

神经网分类器对岩石的含水量进行了反演$



#

!

实验部分

'('

!

光谱曲线采集

砂岩试样取自中国陕西省榆林市神木县柠条塔煤矿!经

加工后制作成标准试样!试样及监测点位置见图
#

$数据采

集系统采用瑞士万通的
GT..;521U2%</

近红外光谱分析

仪!见图
"

$该仪器采集光谱范围为
!--

$

"D--6;

!数据采

样间隔为
-'D6;

!采用漫反射方式采集砂岩试样的光谱信

号$试验中砂岩试样不同饱和度的近红外光谱曲线采集步骤

如下(

!

)

&

"

#

#将砂岩试样放入干燥箱中干燥
"!J

!待冷却至室温

后取出并称重!测量饱和度为
-Y

的近红外光谱曲线'

"

"

#将砂岩试样放入恒温水箱中煮沸
FJ

!待冷却至室温

后取出擦去表面自由水分!测量饱和度为
#--Y

的近红外光

谱曲线'

"

*

#将饱和度为
#--Y

的砂岩试样放到天平上进行蒸发

试验!观察含水量的变化!当达到理论计算饱和度时"

,,Y

!

,FY

!

,=Y

!3!

#Y

#!放入密封袋中待其内部含水分布均

匀后测量其近红外光谱曲线'

"

!

#重复步骤"

*

#即可采集到砂岩不同饱和度的近红外光

谱曲线$

试验过程中为了保证采集到的近红外光谱曲线能够较准

确的包含砂岩含水饱和度的信息!测点选取位置为试样中部

并将光纤探头垂直接触试样表面$每块试样采集的饱和度位

于
-

$

#--Y

之间!整个试验共采集到
#"-

条近红外光谱

曲线$

'("

!

近红外光谱预处理

近红外光谱仪在采集光谱数据的时候受机器%试样以及

外界的干扰会存在各种噪声!比如高频随机噪声%基线漂移

和光散射等(

D+C

)

$因此!想要通过近红外光谱曲线特征准确

的分析试样的物质成分!光谱的预处理显得格外重要$首

先!利用马氏距离法剔除试验中采集到的异常光谱曲线(

=

)

'

图
'

!

岩样及其测试点位置#红点$

+,

-

('

!
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?
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#

图
"

!

]$##1376*79<0

近红外光谱分析仪

+,

-

("

!

]$##1376*79<0>037,>:7370=5

?

0267813>34

V

E07

其次!对剔除后剩余的光谱曲线进行一阶导数预处理!消除

仪器背景或漂移对信号的影响!提高光谱信号的分辨率和灵

敏度(

F+,

)

$图
*

"

5

#是砂岩的原始近红外光谱曲线!图
*

"

<

#是

一阶导数预处理后的近红外光谱曲线!受篇幅的影响只展示

了部分原始和一阶导数预处理后的近红外光谱曲线$

图
A

!

不同饱和度砂岩近红外光谱

"

5

#&原始光谱'"

<

#&一阶导数预处理后光谱
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-

(A

!
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!!

含水砂岩在
!--

$

"D--6;

波长范围内最主要有
"

个明

显的吸收峰!

#!--6;

处
?>

和*

6>

"

?

的倍频%合频!以

及
#,--6;

处
>

"

?

的振动谱带!依次将这
"

个吸收峰命名

为
A#

和
A"

$结晶水吸收峰位于
#!--6;

附近!谱带比较宽

缓'吸附水的吸收峰位于
#,--6;

附近!谱带比较尖锐$在

砂岩的原始光谱曲线中!两个吸收峰
A#

和
A"

随着含水量

的增加!整体吸收强度也在增加!具有明显的正相关性'砂

岩饱和度在
*-Y

$

!-Y

附近原始光谱曲线发生了整体跳跃!

其可能是砂岩内部水的赋存状态发生了改变$

"

!

结果与讨论

"('

!

光谱特征变量提取及归一化处理

原始光谱曲线经过一阶导数去燥处理后提取其光谱初始

特征!其初始特征变量提取见图
!

!分别为&峰高"

J/9

K

J1

#%

峰面积"

52/5

#%左肩宽"

&/L1J5&Lf971J

#%右肩宽"

29

K

J1J5&L

f971J

#%半高宽"

LM&&f971J51J5&L;5g9M;

#!共计
D

个初始特

征参数!分别用首字母
D

!

$

!

4

!

(

和
!

表示$各个初始特

征变量之间存在量纲和阈值的差异!可能导致在后续的分析

计算过程中!一些数量级较小的特征变量所占的权重较小其

作用无法体现$因此!对提取的初始特征参数进行归一化处

理!消除量纲和域值差异带来的影响$归一化的方法是将原

始数据各元素值减去数据集的最小值后再除以该数据集的极

差!见式"

#

#

&E

+

C

*

&

+

C

.

;96

"

&

C

#

;5g

"

&

C

#

.

;96

"

&

C

#

"

#

#

!!

受篇幅的限制!只展示了部分饱和度砂岩试样的归一化

结果!见表
#

$

图
B

!

近红外光谱特征变量的示意图

+,

-

(B

!

#2/0136,2=,3

-

7319:2/3732607,56,2T37,3<405

9:>037,>:7370=5

?

026781

"("

!

基于
M&.

光谱特征分析

模式识别系统中相关性弱的特征会影响分类的准确性!

因而特征选择就显得尤为重要$特征选择是从系统中挑选出

一些相关性强的特征并降低特征空间维数的过程!其选择结

果的好坏将直接影响着模式识别中分类器的分类精度和泛化

性能(

#-+##

)

$利用
QB@

进行光谱特征分析和筛选!其具体计算

过程如式"

"

#和式"

*

#

"

;5g

"

<

!

1

!

&

+

!

'+

#

*

;5g"

""

<

!

1

#

0

2&

+

!

'

+

"

C

#

#!

C

*

#

!

"

!3!

6

"

"

#

QB@

m

;5g

"

;5g

"

<

!

1

!

&

+

!

'+

#

&%

K

;96

"

&

+

!

'+

4 5

#

"

*

#

!!

首先!计算最大信息值
"

;5g

!见式"

"

#!然后!计算最大

信息系数!见式"

*

#$

&

+

为行数!

'+

为列数!

&

+

!

'+

#

F

"

6

#!

F

"

6

#为网格分割细度$

2

&

+

!

'

+

"

C

#为含水量
<

和特征参数
1

的

散点网格!

C

表示在确定行数
&

+

和列数
'+

情况下的划分种

类!其结果见表
"

$

表
'

!

归一化后特征变量

J3<40'

!

)97134,E0=2/3732607,56,2T37,3<40

.51M2519%6 $ D ! 4 (

,,Y -'FCD, -'F!"C -'"#F" -'"D,D -'"-C!

F*Y -'DFF, -'D,!C -'"FDF -'#,== -'*D!#

=DY -'=*#- -'CC#, -'*-#C -'!--* -'#FC-

C=Y -'DFF! -'CD#F -'"=," -'"D,# -'"FF-

D,Y -'C=!F -'CDCC -'*#F# -'"FD= -'*#D-

D#Y -'C,!* -'!!C= -'!D=! -'!F"# -'*#=#

!*Y -'"-## -'""=* -'!*## -'D!=- -'""#D

*DY -'##FC -'#=D- -'D*CC -'F*,= -'-FFC

"=Y -'*DF" -'"F!D -'DCDF -'!,FF -'!!DF

#,Y -'#C,# -'#*"# -'C!#" #'--- -'-=F*

##Y -'"-!- -'#=,C -'DD", -'D!F# -'*F"C

*Y -'"*-- -'#C-D -',#=- -'D*!* -'FF-*

-Y -'*-!F -'"D## -'*CC- -'*F=D -'"F*C

表
"

!

饱和度与光谱特征的
M&.

值

J3<40"

!

M&.T3480232484360=69

-

066/029770436,9>=0

-

700<0;

6S00>5368736,9>3>=5

?

0267342/3732607,56,25

U/5W QB@ $ D ! 4 (

A#

"

#!--6;

#

> -',!C- -',F-! -'C!"* -'C#,! -'!DCD

A"

"

#,--6;

#

. -',C-" -',F-! -',-CC -'C"-* -',D"!

!

注&

>

表示饱和度

!

(%1/

&

>2/

)

2/3/6137/

K

2//%L351M2519%6

!!

根据表
"

所计算的
QB@

值可知!

A#

峰"

#!--6;

#中饱和

度与特征变量的相关性为&

D

$

$

$

!

$

4

$

(

'其中
$

!

D

与饱和度
>

的相关性较高!分别为
-',!C-

和
-',F-!

!而

!

!

4

!

(

与饱和度
>

的相关性较低!分别为
-'C!"*

!

-'C#,!

和
-'!DCD

$

A"

峰"

#,--6;

#中饱和度与特征变量的

相关性为&

D

$

$

$

(

$

!

$

4

'其中
$

!

D

!

!

!

(

与饱和度
>

的相 关 性 较 高!分 别 为
-',C-"

!

-',F-!

!

-',-CC

和

-',D"D

!而
4

与饱和度
>

的相关性较低!为
-'C"-*

$整体上

来看!峰
A"

与砂岩饱和度的相关性大于峰
A#

!是含水量反演

的主要吸收峰'分析原因可能是峰
A#

是结晶水的吸收峰!在

饱和度较低的情况下具有较好的相关性!而在整个饱和度区

间!其与水的相关性就大大减弱$由于
A#

峰的
$

!

D

和
A"

峰

的
$

!

D

!

!

!

(

六个特征与岩石含水量的
QB@

值大于
-',

!具

有较强的相关性!本文将其作为砂岩含水量识别的特征变量$

"(A

!

基于
@*

神经网络砂岩含水量的分级识别

为了量化砂岩的含水量!将砂岩的含水量分为
D

个等

-=**
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级!即
-

$

"-Y

!

"#Y

$

!-Y

!

!#Y

$

C-Y

!

C#Y

$

F-Y

!

F#Y

$

#--Y

!并采用自主搭建的
OU

神经网络进行砂岩含水

量的识别$整个数据集共采集到
#"-

条近红外光谱曲线!经

过筛选后剩余
#-"

条!将其按
=^*

的比例随机分为训练集

"

=#

条#和测试集"

*#

条#$

OU

神经网络是一种按照误差反向传播算法训练的多层

前馈神经网络!一般由输入层%隐含层%输出层组成$该网

络结构可以很好地将多个特征变量组合起来!自动增强相关

性强的特征变量权重!降低相关性弱的特征变量权重$目

前!理论上已经表明单隐含层的
OU

神经网络可以拟合出任

意的非线性函数!而且在实际的应用中单隐含层的
OU

神经

网络已经可以满足工程上精度的需求$

基于近红外光谱砂岩含水量反演的数学思想是综合多个

光谱特征变量信息!突出相关性强的变量权重$

OU

神经网络

采用单隐含层!由于基于
QB@

值筛选后的光谱特征变量共
C

个!所以输入层神经元个数
C
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("G$
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("G!
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#'隐含层神经元个数经过计算后最优个数为

#-

!参见表
*

'由于含水量共分为
D

个等级!所以输出层神经

元个数为
D

$

表
A

!

隐含层不同神经元个数训练结果
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将训练集数据输入到
OU

神经网络模型中进行训练!训

练完成后输入测试集数据进行测试!训练和测试结果见表
!

$

训练集准确率为
,-'*Y

!测试集的准确率为
F*',Y

!反演效

果整体较好!说明基于近红外光谱砂岩含水量反演是可

行的$

表
B

!

识别结果
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基于近红外光谱分析技术对砂岩的光谱特征以及其含水

量反演的可行性进行了研究$首先!通过室内试验获取不同

饱和度的砂岩试样近红外光谱曲线'其次!基于
QB@

对试样

的近红外光谱特征进行了分析和筛选'最后!采用搭建的
OU

神经网分类器对砂岩的含水量进行了反演$其具体结论

如下&
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#

#含水砂岩的近红外光谱在
#!--

和
#,--6;

附近有

明显的吸收峰!随着含水量增加!吸收强度也在增加!两者

有明显的相关性$吸收峰位于
#!--6;

附近!谱带比较宽

缓!吸附水的吸收峰在
#,--6;

附近!谱带比较尖锐$

"

"

#根据计算的
QB@

值!

#!--6;

附近的峰高与含水量

的相关性最强!

#,--6;

附近的峰高与含水量的相关性也最

强'

#!--6;

附近的峰面积%峰高!

#,--6;

附近的峰面积%

峰高%半高宽%右肩宽共
C

个特征变量其
QB@

值
$

-',

!可

作为
OU

神经网络反演砂岩含水量的特征变量$

"

*

#利用
QB@

值筛选出
#!--

和
#,--6;

两个吸收峰的

特征变量进行
OU

神经网络建模!其所建立的砂岩含水量反

演模型训练集准确率为
,-'*Y

!测试集的准确率为
F*',Y

!

说明基于近红外光谱分析技术砂石含水量反演的方法是可

行的$
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