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摘　要　矿物成分快速鉴定是提高遥感矿产勘探、遥感矿物填图以及诸多地学研究等工作效率的关键。由

于技术等各方面的限制 , 国内外针对矿物快速分析的模型和软件较少。20世纪 90年代以来近红外光谱仪在

技术上的突破和计算机的发展使得近红外光谱技术在矿物快速识别领域的应用变得可行 , 先后出现了基于

吸收位置的反演模型 (模型一)和基于波形匹配的反演模型 (模型二)。文章提出了特征光谱线性反演模型。

经美国地质调查局矿物光谱库 (USGS)端元混合实验数据验证 , 该模型精度接近 100 % , 远优于模型一和二。

对新疆包古图地区地表随机所采 23个样本分析 , 该模型平均精度为 6416 % , 另外两模型分别为 : 3318 %和

811 % , 优于模型一和二。虽精度尚低于传统镜下鉴定方法 , 该模型具有高效、方便、工作量小、人为误差小

等优点 , 已初步应用于新疆包古图地区遥感矿产勘探工作 , 有较好的推广前景。
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引　言

　　地质相关工作、遥感矿产勘探等都离不开矿物成分鉴

定。地学中比较成熟的鉴定方法有两种 : (1) 把标本切割成

薄片利用矿物的光性差别进行镜下鉴定。此方法较成熟、可

靠性高 , 在地学研究中应用最广泛。但工作周期长并且鉴定

人要有丰富的镜下鉴定经验 [1 , 2 ]。(2) 把标本粉碎 , 利用

X射线衍射仪获得标本衍射图谱进行分析。此方法效果很

好 , 但须在实验室内进行 , 不能快速及时地进行矿物成分识

别 [3 , 4 ]。因此 , 应用上述手段进行矿物鉴定会大大限制遥感

找矿、遥感矿物填图以及需要大量矿物成分鉴定工作的地学

研究 (如 : 地质钻井、野外地质填图等)的效率。

Hunt等发现不同矿物在短波红外谱段的吸收特征不同 ,

认为这种特征的差别来自于不同矿物内的分子振动 [5 ]。Pon2
tual等 , Thompson等和 Crowley等认为短波红外 (1 300～

2 500 nm)对含有某些分子和官能团的矿物非常敏感 , 如 :

H2 O , O H , N H3 , CO3 , SO4 及含羟基阳离子 , 使得矿物具

有独特的吸收特征 [628 ]。这些波谱的吸收峰特征 (吸收峰位

置、吸收强度和峰宽度)和包络线形状是矿物组分、矿物结

晶程度和矿物丰度的函数。地物近红外光谱测量实验表明 ,

混合光谱基本是不同组分吸收特征的线性叠加 [9 ]。上述研究

为近红外技术在矿物识别中的应用提供了依据 , 但由于技术

等各方面的限制 , 国内外针对矿物快速鉴定的模型和软件较

少。20世纪 90年代以来近红外光谱仪在技术上的突破和计

算机的发展使得此项应用更加可行 , 先后出现了基于吸收峰

位置的反演模型 (模型一)和基于波形匹配的反演模型 (模型

二) [10 ]。本文提出了特征光谱线性反演模型 , 并通过编程实

现。利用美国地质调查局矿物光谱库 ( USGS)端元混合实验

得到的数据检验 , 该模型精度接近 100 % , 远优于模型一和

二。对新疆包古图地区地表随机所采 23个样本数据分析 ,以

样本薄片镜下鉴定结果为标准 , 该模型结果平均精度为

6416 % ,另外两模型分别为 : 3318 %和 811 % ,处理一个样品

耗时约 1 s , 优于模型二 (3 s)和镜下鉴定方法 (大于 2 h) , 也

省去了镜下鉴定需要的样品采集工作。因此 , 本模型明显优

于模型一和二 , 虽精度尚低于传统镜下鉴定方法 , 但具有高

效、方便、工作量小、人为误差小等优点 , 在许多领域具有

很好的应用前景。此外 , 本模型在新疆包古图地区遥感矿产

勘探中得到了很好的应用。

1　模型原理

　　近红外混合光谱基本是不同组分吸收特征线性叠加的结

果 , 其中非线性因素不十分明显且机理尚不完全明确 [9 ]。模



型中忽略非线性因素影响 , 认为各组分光谱的叠加是纯线性

的。若不考虑自然界中个别同谱异物现象 , 则混合光谱通过

线性反演可得到端元光谱 , 即组分。

地物光谱的吸收峰特征 (吸收峰位置、吸收强度和峰宽

度)和包络线形状是矿物组份、矿物结晶程度和矿物丰度的

函数。本文把吸收峰近似为三角形由 3个顶点控制 , 通过这

3个点来反映出其特征。吸收峰 3控制点是模型建立线性关

系的立足点。为了扩大吸收峰特征 , 对全部数据进行包络线

去除归一化到 0～1之间 (定义为幅度) , 此举也方便分析来

自不同仪器的光谱 [11 , 12 ]。定义去除包络线后的光谱为特征

光谱。把此矿物组分快速定量提取模型命名为特征光谱线性

反演模型。

本模型利用正演的思想解决反演问题。选择已知的纯矿

物光谱库为端元库。由已知端元特征光谱拟合出与混合特征

光谱最为接近或者完全一致的曲线 , 认为此时的端元组合为

目标地物的组分。

模型分为 3个部分 : 建立线性方程组、拟合特征光谱曲

线和确定组分及含量。

Fig11　Three control points of an absorption band

111　建立线性方程组

设一条混合光谱有 n个组分 , 端元特征光谱用 ai , i = 1 ,

2 ,3 , ⋯, n表示。用 x i , i = 1 , 2 , 3 , ⋯, n表示相应的含量。基

于一个吸收峰 (图 1 , 左肩坐标为 (Wl , R3 ) , 吸收峰值点坐标

为 (Wa , R1 ) , 右肩坐标为 (Wr , R2 ) )可建立三个方程

a1Wl x1 + a2Wl x2 + ⋯+ aiWl x i + ⋯+ anWl x n = R3

a1Wa x1 + a2Wa x2 + ⋯+ aiWa x i + ⋯+ anWa x n = R1

a1Wr x1 + a2Wr x2 + ⋯+ aiWr x i + ⋯+ anWr x n = R2

　　aiWl表示第 i个端元特征光谱在波长等于 Wl时的幅度 (0

≤aiWj ≤1) ; R1 , R2 和 R3 分别表示混合特征光谱在吸收峰

值点、吸收峰右肩、吸收峰左肩时的幅度 (0≤R1 ≤1 , 0≤R2

≤1 , 0≤R3 ≤1)。

如果一条特征光谱有 m 个吸收峰 , 则可建立 3 m 个方

程 , 最多可以得到 3 m个稳定的解。每个吸收峰的 3个控制

点坐标可由特征光谱一阶求导后极值点性质获得。模型中假

设每条混合光谱初始有 3 m个组分 ( n = 3 m)。ai ( i = 1 , 2 , 3 ,

⋯, n)从包络线消除后的端元库中选取。如果库中端元个数

L > 3 m , 需对全部端元进行组合。组合情况过多会影响到计

算速度 , 在组合前可根据下列性质剔除端元库中不合理的端

元。

特征光谱吸收峰在左肩或右肩的幅度可能为 1

a1W j x 1 + a2W j x 2 + ⋯+ aiW j x i + ⋯+ anW j x n = RW j = 1

　　因 0 ≤aiW j ≤1 , 所以

a1W j x 1 + a2W j x 2 + ⋯+ aiW j x i + ⋯+ anW j ≤

x1 + x2 + ⋯+ x i + ⋯+ x n = ∑
n

i = 1

x i

　　当且仅当 aiW j = 1时等式成立。

不等式左端 a1W j x 1 + a2W j x 2 + ⋯+ aiW j x i + ⋯+ anW j x n =

RW j = 1 , 不等式右端∑
n

i = 1

x i = 1。所以左端等于右端 , 则 aiW j

必须等于 1。

当特征光谱在某点幅度为 1时 , 各端元在该点幅度必须

为 1。考虑到噪声的影响 , 可允许各端元在该点幅度偏离 1

较小的量。以此作为依据剔除端元库中不符合此条件的端

元 , 剩余的为混合光谱所有可能组份 , 再进行组合。

112　拟合特征光谱曲线

建立的线性方程为 A X = B。利用最小二乘法解方程 [13 ] ,

考虑到光谱曲线信噪比 , 对解方程过程可进行控制 , 在最小

二乘不等式两端加小量ε解 来限定方程组解

A X - B +ε解 ≤ε+ε解

　　令 Aε结 =ε解 ,ε自 =ε+ε解则 : A ( X +ε结 ) - B ≤ε自。

令 X′= X +ε结 , 可利用Matlab左除求解 : | X′| = A \ B [15 ]。

各端元含量应大于 0小于等于 1 , 即 0 < x i ≤1 , i = 1 ,2 ,3 ,

⋯, n。但解方程得到的是 | X′| , 则需 - 1 -ε结 < x′i ≤1 +

ε结 , i = 1 ,2 ,3 , ⋯, n ,即方程组的解在区间[ - 1 -ε结 , 1 +ε结 ]

内具有实际意义 , 称之为置信区间 Z , 对于不在此范围内的

应进行剔除 , 可设置递归 , 每次去除 A 中一个含量偏离 Z最

大的端元后重新解方程 , 直到方程组所有解均在该范围内。

A 中剩余的端元为混合光谱可能成分 , 相应的 X为其含量。

解得的端元按相应的含量进行线性叠加得到拟合曲线。

由 111节知 , 最终可能得到多条拟合曲线。

113　确定组份及含量

因所有数据均经过包络线消除归一化到 0～1 , 两条曲线

相近程度可不考虑幅度只考虑形状。光谱角是两条光谱形状

相似程度的度量。90°为差别最大 , 0°表示两条曲线形状完全

相同。可计算拟合曲线与混合特征光谱之间的光谱角。

A = arccos
∑

n

i = 0

Ti C i

∑
n

i = 0

T2
i ∑

n

i = 0

C2
i

式中 : A 为光谱角度 ; Ti 为混合特征光谱数据 ; Ci 为拟合光

谱数据 ; n为采样个数。

与混合特征光谱光谱角最小的拟合曲线形状与之最为接

近 , 其对应的那一组端元 , 我们认为是该地物的物质组份 ,

相应的 X为其百分含量。

2　模型评价与应用

　　基于上述原理建模 , 端元库以 USGS库为例 , 研究波段
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范围选为短波红外谱段 (1 300～2 500 nm) , 采样间隔 2 nm。

利用 MFC , Matlab和 C + + builder混合编程实现。

为了对比显示本模型的精度 , 利用模型一和二作为参

考 : 模型一是基于端元库中端元与混合光谱吸收特征峰个数

和位置相近程度进行矿物定性分析 (无含量计算)。模型二是

基于波形匹配进行矿物成分反演。

211　USGS矿物库端元混合数据评价

从 USGS矿物库中随机选取 5条光谱 , 分别进行一种端

元数据、2种、3种、4种和 5种端元随机含量混合数据鉴定 ,

结果如表 1。

Table 1　Identif ication results of data created in library by the three models

光谱 实际组分 特征光谱线性反演模型结果 模型一结果 模型二结果

1 100 % 阳起石 100 % 阳起石 锂蓝闪石 透辉石 8 % 滑石 　　

钠透闪石 阳起石 92 % 浅闪石　

2 100 % 冰长石 100 % 冰长石

3 100 % 斜长石 100 % 斜长石 斜长石 高岭石 微斜长石 57 % 白云母　

夕线石 正长石 纤蛇纹石 43 % 锂云母　

珍珠石 霞石　

4 100 % 角闪石 100 % 角闪石 透闪石 阳起石 12 % 透闪石　

65 % 浅闪石　

23 % 海泡石　

5 100 % 辉石　 100 % 辉石　 角闪石 14 % 蒙脱石　

68 % 白云母　

18 % 透绿泥石

6 801 4 % 阳起石 5919 % 阳起石 181 5 % 黄铁矿 阳起石 钠透闪石 8 % 滑石　　

191 6 % 冰长石 2116 % 冰长石 透辉石 锂蓝闪石 92 % 浅闪石　

7 441 9 % 斜长石 3411 % 斜长石 281 9 % 磁铁矿 高岭石 夕线石　 12 % 角闪石　

301 6 % 阳起石 2319 % 冰长石 413 % 其他　 珍珠石 57 % 浅闪石　

241 5 % 冰长石 81 8 % 阳起石 31 % 滑石　　

8 411 8 % 阳起石 1215 % 阳起石 311 4 % 黄铁矿 高岭石 锂蓝闪石 29 % 角闪石　

261 7 % 斜长石 81 0 % 斜长石 181 5 % 橄榄石 锂辉石 钠透闪石 62 % 浅闪石　

211 3 % 角闪石 81 3 % 角闪石 713 % 其他　 透辉石 9 % 滑石　　

101 2 % 冰长石 4 % 冰长石

9 261 2 % 角闪石 41 6 % 角闪石 121 6 % 磷灰石 高岭石 锂辉石 锂蓝闪石 12 % 角闪石　

221 5 % 斜长石 1911 % 斜长石 101 1 % 霞石　 透辉石 夕线石 钠透闪石 64 % 浅闪石　

211 1 % 辉石　 1418 % 辉石　 418 % 硬石膏 阳起石 珍珠石 24 % 滑石　　

171 5 % 冰长石 1116 % 冰长石 151 8 % 其他　

121 7 % 阳起石 61 6 % 阳起石

　　特征光谱线性反演模型对端元数据鉴定完全正确 (光谱

1～5) , 对混合数据的鉴定结果虽不如端元数据精度高 , 但

能够正确地识别出所有成分 ,含量对应关系也较好 (光谱 6～

9)。模型一仅对阳起石和斜长石能部分地定性推测 ; 模型二

仅能部分识别出角闪石。

Table 2　Identif ication results of characteristic spectrum linear

inversion model after changing library

光谱 实际组分 特征光谱线性反演模型结果

1 801 4 % 阳起石 641 9 % 阳起石 11 8 % 角闪石

191 6 % 冰长石 331 3 % 冰长石

2 441 9 % 斜长石 241 5 % 冰长石 481 6 % 斜长石 341 6 % 冰长石

301 6 % 阳起石 141 4 % 阳起石 21 4 % 角闪石

3 411 8 % 阳起石 261 7 % 斜长石 261 2 % 阳起石 231 3 % 斜长石

211 3 % 角闪石 101 2 % 冰长石 231 7 % 角闪石 261 8 % 冰长石

4 261 2 % 角闪石 221 5 % 斜长石 241 6 % 角闪石 261 7 % 斜长石

171 5 % 冰长石 121 7 % 阳起石 371 2 % 冰长石 101 4 % 阳起石

211 1 % 辉石　 11 1 % 辉石　

　　特征光谱线性反演模型分析混合数据时引入一些本不含

有的物质。是端元库中端元过多 , 反演中多解引起的。如以

这 5 条光谱为端元库 , 则反演结果精度可接近 100 %

(如表 2) 。端元库的规模会影响反演结果。限定混合光谱组

分的大致范围和缩小端元库可提高结果精度。

　　实验室合成数据证明特征光谱线性反演模型精度远高于

模型一和二。在实际工作中的效果可由下面数据验证。

212　野外岩石样品鉴定

新疆包古图地区Ⅴ号岩体为典型斑岩型铜矿 , 该地区的

研究具有较高的经济价值。目前已打下了数十口钻井 , 需要

大量的矿物成分鉴定工作。先以该地区地表随机所采 23 个

样品数据对模型进行检验 (数据采集仪器为 : ASD Field Spec

3便携式光谱仪)。以样品切片镜下鉴定结果为标准 (不考虑

其鉴定误差) , 按如下方式检验各模型精度 :

编号 2319的岩石样本镜下鉴定结果为 : 40 %正长石 +

35 %斜长石 + 10 %石英 + 5 %角闪石 + 5 % (黑云母 +辉石 +

榍石 +绿泥石) + 5 % (黄铜矿 +褐铁矿 +金红石 +磁黄铁

矿) , 共 12种矿物成分。
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特征光谱线性反演模型反演结果为 : 40 %石英 + 23 %正

长石 + 5 %斜长石 + 14 %辉石 + 10 %(磁黄铁矿 +金红石 +褐

铁矿) + 3 %(榍石 +绿泥石) + 5 %其他 , 虽有 9 种矿物与镜

下结果一致 , 但各组分含量不能完全对应 , 可能由于测光谱

位置与薄片切割位置不同 (岩石中各组分并非均匀分布) , 还

可能因为混合光谱的产生有非线性因素作用。

模型一结果显示此混合光谱中可能含有如下组分 : 钙柱

石、丝发光沸石、条纹长石、重晶石、硅孔雀石、碳酸钡矿 ,

只有一种矿物与镜下结果一致。

模型二反演结果为 : 5 %碳酸钠钙石 + 95 %葡萄石 , 与

镜下鉴定结果完全不同。模型二为国内某近红外光谱仪配套

软件 , 其功能主要是识别蚀变矿物。可能建模过程中不考虑

一般造岩矿物含量 , 所以精度偏低。

23个样品全部分析结果如表 3所示。

Table 3　Identif ication results of f ield data by the three models

样品编号
镜下结果

/个
线性模型
结果 3 /个

正确率
/ %

模型一
结果/个

正确率
/ %

模型二
结果/个

正确率
/ %

BW21 10 6 60100 3 30100 1 101 00

B21211 10 8 80100 5 50100 1 101 00

B21214 9 5 55156 3 33133 1 111 11

B2227 10 6 60100 3 30100 2 201 00

B22212 12 8 66167 6 50100 1 8133

B22242 9 5 55156 4 44144 0 0100

B2525 8 6 75100 3 37150 1 121 50

B25217 10 8 80100 7 70100 0 0100

A 9 6 66167 4 44144 1 111 11

3 10 6 60100 3 30100 1 101 00

4 11 6 54155 3 27127 1 9109

5 10 5 50100 4 40100 2 201 00

9 12 6 50100 4 33133 1 8133

2319 11 8 72173 1 91 09 0 0100

2330 9 7 77178 2 22122 1 111 11

2354 8 5 62150 4 50100 1 121 50

2355 10 6 60100 3 30100 0 0100

2356 9 6 66167 5 55156 1 111 11

2358 8 5 62150 0 01 00 0 0100

2360 9 5 55156 4 44144 2 221 22

2361 11 6 54155 4 36136 0 0100

2367 4 4 1001 00 0 01 00 0 0100

7 10 6 60100 1 10100 0 0100

平均精度/ % 641 6 3318 81 1

　3 Linear model is t he short form of characteristic spect rum linear inversion model

　　特征光谱线性反演模型平均精度 (6416 %)远高于模型一

(3318 %)和二 (811 %) , 处理全部数据耗时小于 1 min (每个

样品约 1 s) , 模型一与之相近 , 模型二需时约 3 min。镜下鉴

定 23个样本需时约 40 h (不包括切割薄片时间) , 且镜下鉴

定方法需要采集地物标本 , 会大大增加野外的工作量。

两步评价精度的差别表明 , 测量混合光谱时需把外部影

响减到最小 (减小非线性因素) , 并且端元库的光谱与混合光

谱的获取最好来自于相同的光谱仪。

特征光谱线性反演模型可替代模型一和二 , 较传统鉴定

方法优于高效率、方便、工作量小、人为误差小等。本模型

可以应用于大量矿物成分鉴定 (如 : 钻井岩芯矿物鉴定等) 。

3　结　论

　　(1) 特征光谱反演模型能够替代模型一和二。虽精度尚

低于传统镜下鉴定 , 但本模型效率高、使用方便、工作量小、

人为误差小 , 其可靠性已在新疆包古图地区遥感矿产勘探工

作中得到了证实 , 具有推广前景。

(2) 模型反演结果与端元库有关。当把端元库由矿物光

谱库换为化学物质光谱库时 , 本模型也可用于分析食品、药

物等中的化学成分。此外 , 模型研究波段可由 1 300～2 500

nm的短波红外谱段推广到中红外等其他波段。本模型可对

更多领域和更多种类的光谱分析提供参考。

(3) 光谱混合的非线性因素会降低反演精度。端元库光

谱与混合光谱来自不同仪器所带来的系统误差同样影响了模

型的精度。混合光谱机理研究和光谱仪技术的突破将有利于

进一步提高本模型精度。
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A Rapid Quantif icational Identif ication Model of Minerals and Its
Applications

L I Shuai1 , L IN Qi2zhong2 , L IU Qing2jie2 , WAN G Meng2fei1 , WAN G Qin2jun2 , WEI Yong2ming1

1. Institute of Remote Sensing Applications , Chinese Academy of Sciences , Beijing　100101 , China

2. Center for Earth Observation and Digital Earth , Chinese Academy of Sciences , Beijing　100101 , China

Abstract　Rapid identification of minerals is the key point for enhancing the efficiency of mineral exploration by remote sensing ,

mineral mapping by remote sensing and many geological investigations. Because of the limitation of technology and other aspect s ,

the amount of models and software concerning rapid identification of minerals is very small. Since 1990s the development in spec2
t rometers and computers has made it possible to apply near inf rared spect rum technology to identify minerals. Two models have

emerged. Model Ⅰis based on analyzing the position of absorption bands , while Model Ⅱis founded on waveform matching. In

the present paper , characteristic spect rum linear inversion modeling was built . Validated by the data gained f rom end2members of

USGS mineral spect rum library by mixing randomly , this model with the accuracy being approximately 100 % is much better than

Model Ⅰand Ⅱ. Used to analyze the 23 samples selected in Baogutu area in Xinjiang , the model we built with the accuracy of

6416 % is superior to Model Ⅰ (the accuracy is 3318 %) and Model Ⅱ ( the accuracy is 811 %) . Though the accuracy of our

model is not as high as that of identification by microscope at present , using our model is much more effective and convenient ,

and there also will be less artificial error and smaller workload. The good performance of our model in the mineral exploration

work by remote sensing in Baogutu area in Xinjiang shows wide popularizing prospect s.

Keywords　Rapid identification of minerals ; Near inf rared spect rum ; Continuum remove ; Linear inversion model
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