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摘 要 �
简要介绍了偏最小二乘法的原理

、

算法及优点
。

将该方法应用于黄海和南海二类水体光谱的水色

要素反演
，

交叉检验结果表明反演精度高
，

预报相对误差不超过 ���
。

该方法应用于加有 �� 随机噪声的人

工合成光谱的水色要素反演
，

结果表明模型的稳健性强
，

预报相对误差不超过 ��
。

研究结果表明
，

偏最小二

乘法适合于处理变量多样本数又少的问题
，

适合于从二类水体光谱中提取水色要素信息
。
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引 言

研究二类水体光谱与水色因子之间的关系具有

重要的现实意义
。

中国近岸水体除南沙
、

台湾以东
、

海南岛附近等区域外
，

基本上都属于二类水体
，

特别

是大陆架海域
。

随着中国海洋系列卫星的发射
，

研

究二类水体光谱与水色因子之间的关系迫在眉睫
。

与一类水体的光学性质不同
，

二类水体的光学性质

除受浮游植物及其降解物色素的影响外
，

还受黄色

物质
、

悬浮物等影响
，

用一类水体的算法得到二类水

体的物质含量是不可靠的
。

另一方面
，

二类水体大

气校正波段�近红外波段�的离水辐亮度不为零
，

水

体信号与气溶胶散射信号难以区分
。

二类水体的水

色要素的反演一直是海洋光学遥感的难题川
。

二

类水体的特点决定了其反演模型必然具有很强的局

域性 �’ 〕 。

超光谱水色遥感是长远的发展趋势
，

如美国海

军提出的 ���� 分辨率
、

���� 波段的水色遥感器
尸’ 〕 。

就 目前而言
，

随着新一代水色遥感器如中分辨率成

像光谱仪�������和中国 ������的发射
，

光谱通

道显著增加
。

如何充分利用这些光谱的信息
，

同时

去除光谱波段之间的相关性
，

反演水色要素浓度
，

便

有了十分现实的意义
。

在统计方法中
，

主成分分析

能将所有光谱通道的反射率转换为几个正交的主成

分
，

并已成功地应用于水色遥感领域 〔’
，‘ 〕 。

与主成分分析不 同
，

偏最小二乘法 ����� 除了

考虑光谱反射率矩阵外
，

还考虑了水色要素矩阵的

信息 ��〕 ，

因此更适合二类水体的信息提取
。

偏最小

二乘法求得的模型的残差平方和与主成分回归相比

差别 不 大
，

但 ��� 求得 模 型 的预 报残 差 平 方 和

�������较小
，

因而具有较高的预报稳定性
，

得到的

模型参数与实际问题的经验规律 比较一致
。

另外
，

��� 方法比较适合于处理变量多而样本数又少的问

题
。

在海水光谱测量中
，

要获得一个准确的水色要

素和光谱反射率样本需要花很多的经费和精力
，

变

量的个数�波段数�远大于样本的个数
，

但每个样本

可给出的信息又很大
。

如何从少量样本中提取水色

要素信息
，

是本文试图解决的问题
。

� 偏最小二乘法简介

�
�

� 偏最小二乘法的基本原理

为了叙述上的方便
，

我们引入矩阵 � 和矩阵 ��

矩阵 � 描述 �个样本数和 �个光谱反射率波段
，

即 �

� ��矩阵 �描述 �个样本数和 �个水色因子
，

即 ��

�
。

主成分回归法在矩阵 � 的本征矢量或因子数的

测试中
，

所处理的仅为 � 矩阵
，

而对矩阵 �中的信
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息并未考虑
。

事实上
，
�中也可能包含非常有用的

信息
。

所以一种很 自然的想法是
，

在矩阵 � 因子的

测试中应同时考虑矩阵 �的作用
。

因此
，

偏最小二

乘法和主成分分析相似
，

差别在于描述变量 � 中因

子的同时也描述变量 �
。

为此
，

首先将 � 矩阵作双

线性分解
，

即

� �

��
� � � ���

式���� 中矩阵 �含有两两正交的得分矢量 �，

即为

矩阵 � 中变量的线性组合
。
�为运用偏最小二乘法

去拟合 �所引进的误差
，

简称残差阵
。
尸�

代表 尸 的

转置
，
� 的负载

。

由于需要用到矩阵 �的信息
，

矩阵

�也作双线性分解
，

即

� 二 ��
� � 君 ���

式��� 中各项的含义与式 ��� 的相似
。
���要求 �

分解得到的得分变量 �与 �分解得到的得分变量
�

为最大重叠或相关性最大
，

因此有

� � 公� � “
���

式��� 中
。
为残差矢量

，

系数
。
根据最小二乘法确

定
。

为了使得分矩阵 �既可描述 � 矩阵
，

同时又可

描述 �矩阵
，

则需要采取折中的方案
，

即将 �进行

坐标旋转
。

显然
，

坐标旋转后的 �得分矩阵对于 �

矩阵的表达已不再是最优的状况
，

得分变量 �的方

差不再是最大
，

不再两两正交
。

性大小排序
，

与目标变量相关性大的矢量排在前面
，

逐次小的排在后面
，

这样最后面的矢量与 目标变量

的相关性最小
，

那些小到一定程度的矢量
，

被认为包

含较多的噪声成分
，

应该删去
。

�
�

� ����算法

这里仅介绍 �中的变量个数大于 �的 ���� 算

法
�

���
� � �中的第一列

���‘
� �����

���
�

���切 � ，���� ��
，

归一化

���
。 � 刃叨

���
。 � 护���‘

���

���
。 二 ����

。
��

���
� � 儿��

。 �。
�

���如果收敛则转到步骤 �
，

否则转到步骤 �

���� 负载矢量
�� 二 ��，���

���

�����负载矢量
��二 犷

二��
“ ��
�

����回归��对
�
�
�� 二 �

���
����

���

����残差
�� 二 � 一 勿

� ，
�� �一 。 ���

���� 计算下一维
，

转到步骤 �
，

直至求得所需的

维数
。

�
�

� 噪声滤去原理
� 偏最小二乘法应用于二类水体光谱

信息提取
在实际建模过程中

，

由于矩阵 � 的波段之间存

在着相关性
，

同时还包含有噪声
，

所 以在建立 尸��

模型时取 � 矩阵分解后的得分变量个数 �
，

而 �一

般小于实际回归的波段变量数 �
，

使得一些包含有

噪声的得分变量被删除
，

因而具有噪声滤去作用
。

实际上
，
尸��通过删除两种变量来滤除噪声

�
第一种

是把那些与水色要素变量相关系数很小的
，

认为包

含有很多噪声的波段变量删去 �第二种若某一波段

变量与 目标变量虽然有一定的相关性
，

但这个变量

又与另一个变量有较大的相关性
，

而另一个变量与

目标变量的相关性较强
，

则这个变量若用于建模也

会给模型引人噪声
。

因为这个变量中包含的与目标

变量相关的成分已与另一个变量重叠
，

那些有用的

成分完全可由另一个变量代替
，

同时这个变量还包

含一定成分的噪声
，

这个变量应该删去
。

那么哪些

变量应该保留
，

哪些变量应该删去� 在 尸��中的做

法是
�

首先把所有这些变量经线性组合变换成两两

正交的矢量
，

这样这些正交的矢量就没有信息重叠

部分了
，

然后再把这些正交矢量按 目标变量的相关

在二类水体的光谱测量 中
，

通常使用多达 ���

个通道的地物光谱仪
，

每条光谱曲线提供 ��� 个波

段的信息
，

即矩阵 � 有 ��� 个变量
。

为了提高偏最

小二乘法的计算效率
，

根据已有的研究结果
，

光谱曲

线的波长范 围取 ���一���
��

，

每个波段 间隔 �一

���
，

这样矩阵 �变量个数在 ��一�� 个之间
。

�
�

� 数据预处理

样本数据的预处理分两个方面
�
一是线性化

，

二

是标准化
。

通常对水色要素值取对数进行线性化
，

对光谱反射率进行线性化和标准化
。

标准化的目的

是使样本点的分布结构有利于计算
，

并尽量避免数

据的舍人误差
。

通过标准化
，

即变量与均值之差被

标准偏差来除
，

矩阵 � 的列向量的均值为零
，

方差

为 �
。

�
�

� �����判据

普通检验需要二组样本
，

一是训练 �拟合�样
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本
，

二是检验�预报�样本
。

普通检验需要的样本数

较多
，

当样本较少时就难于进行
。

目前 ���最常用

的是 尸����判据
�
将 � 个样本中的 � 一 �个用作训

练样本
，

剩下的一个样本作检验样本
。

第一次先将

第一个样本留下作检验样本
，

用其余 � 一 �个样本

建模
，

然后将检验样本代人模型
，

可求得一个估计

值
，

记为 �，， 一 � ，

第二次再将第二个样本 留作检验样

本
，

用其余样本建模
，

将第二个样本代人模型求得估

计值 ��
一 � ，

如此循环 � 次
，

每次都留下一个样本作

估计
，

这样可求出第 � 个预报残差值 �二
， 一 、 ，

再将这

� 个残差值平方求和
，

即为 ��￡����
��������� ����

�

������� ����������
�

尸���� 二

艺��
‘ 一 ��

， 一 ‘

���

尸����值越小
，

表示模型的预报能力越强
。
�����

值与普通的残差平方和有些类似
，

但从使用的角度

看
，
尸����值非常有用

，

特别在变量筛选过程中
，

当

往模型中引人变量时
，

普通的残差平方和 �如主成

分分析法�会不断减小
，

因此无法用普通的残差平

方和来判断何时停止引人变量
，

而 尸����值则开始

引人一些变量后会不断变小
，

当后面引人含噪声较

大的变量时 尸����值会上升
，

因此 尸���� 值是一

个较好的判据
，

我们可以选择 尸����值取极小值时

的变量个数进行建模
。

� 应用实例

反射峰的曲线都是二类水体的光谱曲线
，

其余的为

一类水体光谱曲线
。

该航次的悬浮泥沙测量有 问

题
，

且具有悬浮泥沙数据的样本只有 �� 个
，

为避免

泥沙建模出现问题
，

故我们只选择叶绿素作为单 目

标变量
。

由于样本数 目只有 �� 个
，

我们只选择 了

��个光谱变量
，

即每隔 ��� 选择一个光谱值
，

同时

删去了 ����� 以后的反射率数据
。

由于 ����� 以

后的光谱反射率数据接近于零
，

取对数后超出系统

的精度范围
，

因此实际上我们只选择 �� 个光谱变

量
，

这样矩阵 � 的维数是 �� � ��
，

矩阵 � 的维数是

�� � �
。

对这两个矩阵进行 尸�� 方法计算后
，

我们

得到了 ���因子解释的百分 比方差�表 �
，

为节省篇

幅只取了前 �� 个因子�
，

从表 �可以看出
，

少数的几

个因子已经解释了绝大多数的方差
，

说明光谱变量

具有高度的相关性
。

至此
，

偏最小二乘法与主成分分析似乎没有区

别
。

事实上
，

偏最小二乘法和主成分分析法在矩阵

的分解过程中提取得分变量的优化判据是不同的
，

在主成分分析中从矩阵 � 抽取得到的得分变量的

方差取极大值
，

而在偏最小二乘法中从矩阵 � 抽取

得到的得分变量与 目标变量的协方差取极大值
。

偏

最小二乘法选取 的因子数 目既充分解释 了矩阵 �

和矩阵 �的方差
，

又不发生过拟合现象
。

偏最小二

乘法采用的是 �����判据
。

从 尸����值随因子的

变化图可以看出�图 ��
，
尸����值在因子数为 �时

有一个极小值
，

因此我们取 �个因子进行建模
。

事

实上
，

从 ���解释的方差百分 比可以看出�表 ��
，
�

个因子 已经解释了 ��
�

�� 的方差
。

若增加因子数

目
，

对已有的数据会拟合得更好
，

但预报能力即将下

降�即过拟合�
。

���一入入

�����
又又又

���

�、、
入入 一洲卜一，一�令一一卜

� 、、

火火一 尸�
’’

��� ���

��������乃加��巧�������
︵日��口�����

绍闷叱�

�
�

� 南海水体的叶绿素反演

我们选择南海一个航次的现场测量数据进行处

理
。

�� 个站位的光谱反射率曲线见图 �
。

从光谱曲

线可 以看出
，

存在两类曲线
，

那些在 ����� 以后有

� � �

图 �

� � � � � �� �� �� �� �� ��

因子数

南海偏最小二乘法模型预报

残差平方和随因子数的变化

���
�

� ��� �������� ������� ������������ ��� �����

图 � 南海测量的光谱反射率曲线

���
�

� ������������������� ������������ ���

��� ��� ������ �������� ���������
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表 � 南海偏最小二乘法模型因子解释的百分比方差

����� � ���

���
���������� ������������ ������������ ������� ����� ���

因因子子 因子方差差 因变量方差差

当当当前方差 累计方差差 当前方差 累计方差差

����� ��
�

���� ��
�

������ ��
�

���� ��
�

������
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�
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���� ��
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�
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������
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������ �
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������
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������
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�
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�
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�
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������

������ �
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�
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�
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�����
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�

������ �
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�
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���� ��
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���� ��
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�

���� ��
�

������

������ �
�

���� ��
�

������ �
�

���� ��
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������

表 � 南海叶绿素浓度预报值与实测值的比较

����� � ���������� �� ��� ��������� ������ ����������� ������ �����一 � �� ����� ����� ���

样样本本 预报值值 实测值值 相对误差���� …样本本
预报值值 实测值值 相对误差����

����� �
�

������� �
�

�������� ����

…
�。。 �

�

�������� �
�

�������� ���

����� �
�

�������� �
�

�������� 一 ����

…
���� �

�

�������� �
�

�������� 一 ����

����� �
�

�������� �
�
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通过交叉检验
，

我们可 以预报出叶绿素的浓度 值
。

预报值与实测值的关系见表 �
。

可 以看出二者
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符合得较好
，

最大相对误差不超 ���
，

误差直方图

见图 �
。

值得一提的是
，

针对本例而言
，

尽管 尸�� 模

型是区域性的
，

但它对一类水体也是适用的
。

�
�

� 黄海二类水体的叶绿素和泥沙反演

��

��

芝 ��

翻翻翻
���

�

圈圈
留留

�

「 圈 二 �
�

� 。
厦厦

���
一

口圈军百曾
�

一

嗜石
。
圈
�
乏花搜断播

�， ，
舀舀

一一
圈

留
圈圈

圈圈圈
圈圈圈

��︸���

��内
、︸�一一一一

翎鸭禽霉

样本号

图 � 南海叶绿素反演的相对误差

���
�

� ��� �������� ����� ����� ���������

�����������
一� �� ���������� ���

黄海二类水体的样本数 目有 �� 个
，

目标变量有

叶绿素和泥沙二种
。

由于样本数过少
，

为避免建模

出现问题
，

我们只选择 了 �� 个光谱变量
，

即每隔

��� 选择一个光谱值
，

同时删去了 ����� 以后的反

射率数据
。

这样矩阵 � 的维数是 �� � ��
，

矩阵 �的

维数是 �� � �
。

对这两个矩阵进行 尸��� 方法计算

后
，

我们 同样得到了 尸�� 因子解释 的百分 比方差

�表 ��
。

与南海数据不同的是
，

�� 个光谱变量只用

了 �� 个因子就全部解释了所有方差
。

那么建模需

要几个因子呢� 我们从 尸尺��� 随因子数 的变化关

系图�图 ��可 以看 出
，

用 �个 因子来建模最理想
。

我们用 �个因子模型通过交叉检验来预报叶绿素和

泥沙的浓度
，

预报值和实测值分别见图 �和图 �
。

表 � 黄海偏最小二乘法模型因子解释的百分比方差

����� � ���������������� ������������ ����� ������� ������� ������ ���
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因子数

图 � 黄海偏最小二乘法模型预报残差平方

和随因子数的变化
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��� ��� ������ �������� ���������

图 � 黄海偏最小二乘法模型反演叶绿素

的结果与实测值的比较

���
�

� ���������� ����� ��������� ������ ��� ��������

������ �����
一� �� ����� ������ ���
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表 � 偏最小二乘法反演二类水体多成分引起的误差
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� 二类水体合成光谱与多成分反演模型的稳定性

为了证明偏最小二乘法比多元线性回归具有更

好的模型预报稳定性
，

我们根据文献 〔��合成出 ��
条反射率高光谱曲线

，

然后随机引入 �� 的光谱反

射率误差
。

若模型的稳定性不佳
，

则光谱反射率的

微小扰动将导致很大的反演误差
。

反演误差见表

�
。

从表 � 的最后二行可 以看出
，

与文献 〔�〕相 比 ，

偏最小二乘法建立的模型有更小的反演误差
，

说明

该模型具有更强的稳健性
。

��八，
古

�
︸、�月，，、，二��

︵一锄三︶、侧袋赴晓︸展体

� � � � � � � �

预报泥沙浓度���留��

图 � 黄海偏最小二乘法模型反演

泥沙的结果与实测值的比较

���
�

� ���������� ����� ��������� ������ �����������
� 讨 论

������ ���������������������� �� ����� ������ ���

���二类水体内部光学性质的复杂性 〔’ �决定了
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其成分反演算法具有 区域性
，

可能需要利用高光谱

信息
。

统计方法由于是经验算法
，

显然具有 区域的

特点
，

另一方面
，

高光谱信息的不同波段之间具有很

强的相关性
，

统计方法如偏最小二乘法和主成分分

析等就是可以减少这种相关性的方法之一
。

与主成

分分析相比
，

偏最小二乘法除考虑光谱信息外
，

还考

虑反演要素的信息
。

为了考虑反演要素信息
，

提取

的因子之间不再完全正交�可以引人附加算法步骤

使因子之间正交
，

但通常不需要如此�
。

与多元 回

归相 比�吕了，

偏最小二乘法适用于样本数少而变量多

的场合
，

又不引起大的误差
。

在南海和黄海实测水

体数据�样本数不超过 ��个�中
，

反演 的相对误差

均不超过 ���
，

南海叶绿素浓度的反演误差通常在

��� 左右
。

对合成光谱的反演误差
，

更是低于 ��
，

说明经过 尸���� 判据选择的因子模型
，

具备较强的

预报能力
，

即模型的稳定性较强或模型较稳健
。

偏

最小二乘法建立的模型具有较强的预报能力
，

并不

意味着可以降低对水体光谱测量的要求
。

任何数据

处理方法都不能从一堆垃圾数据中提取出有用的信

息
。

为了有效地提取信息
，

光谱测量和水色要素测

量结果都必需准确
。

关于如何准确测量水体光谱
，

文献「�，

���作了非常详细的叙述
。

比如
，

黄海水体

的水色要素数据质量较差
，

模型的预报误差普遍较

大�尽管不超过 ��� �
。

��� 数据的预处理对偏最小二乘法建模影响较

大
，

特别是当水体成分浓度变化范围较大时必须线

性化
。

无论是主成分分析还是偏最小二乘法
，

都是

将数据投影变换后
，

考察因子与浓度之间的线性关

系
。

如果关系是非线性的
，

很可能导致无法提取水

色中蕴藏的信息
。

我们的经验是
，

对二类水体光谱

而言
，

取对数是有效的线性化方法
。

通过对数变换
，

数据的分布 比较均匀
，

可 以较大地改善预报结果
。

如南海叶绿素数据最大值与最小值之间相差 ���多

倍
，

进行对数变换后模型的预报精度显著提高
。

另

一方面
，

建模时所选择的训练数据集在浓度范围上

尽可能分布得均匀
，

以减小预报误差
。

如南海的叶

绿素数据
，

预报误差较大的样本出现在样本稀少的

浓度区间上
。

偏最小二乘法会将过于稀少的样本数

据当作奇异数据处理
，

虽然我们可 以通过
“

引人权

重
”
的方式减少这些

“

奇异
”

样本的预报误差
，

但这

毕竟是人为的方法
。

���偏最小二乘法还能提供变量的载荷
，

光谱

波段变量在某个因子上的载荷越大
，

说明该变量与

那个因子越
“
相同

” ，

因此
，

载荷可视为波段变量与

因子的相关性
。

当然
，

偏最小二乘法主要侧重于预

报
，

尤其适合样本少变量多
，

而且这些变量又是高度

相关的场合
。

如果光谱变量少
，

变量之间的相关性

又小
，

样本又多
，

那么偏最小二乘法的效果与多元线

性 回归相似
。

理论上
，

如果得分变量的个数与光谱

变量的个数相同
，

则偏最小二乘法的效果与多元线

性回归的相同
。

如果叶绿素
一 �
和总悬浮物之间具

有一定的相关性 �川
，

普通的统计方法可能导致定量

反演的结果含糊不清
，

这时能处理 目标变量之间协

同变化的 尸��� 方法就是一种更好的选择
。

� 结 论

在二类水体的水色因子信息提取中
，

高光谱水

色遥感是长远的发展趋势
。

高光谱曲线的不同波段

之间具有很强的相关性
，

偏最小二乘法能高效消除

光谱波段之间的相关性
，

适合样本少而光谱变量多

的回归场合
。

当只有一个 目标变量如叶绿素需要回

归时
，
尸��通常能给出与主成分 回归相同的定量预

报结果
，

但需要更少的因子
，

因此偏最小二乘法所得

到的因子更易于解释
。

作为一种经验算法
，

偏最小

二乘法要求训练样本具有代表性
，

训练数据集在浓

度范围上要尽可能分布得均匀
，

以减小预报误差
。

作为一种区域性的算法
，

偏最小二乘法可同时适用

于一
、

二类两种水体的信息提取
。

偏最小二乘法在

二类水体信息提取中的优势有待于今后大量现场测

量数据的进一步验证
。
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