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摘要  投影寻踪模型具有可处理高维、非正态数据分类问题的优点,适合于在水质等级评价中应用。该文在介绍该模型基本计算步骤
的基础上 ,经建模分析 ,得出 :各评价等级取值范围内样本个数不小于20 即可具有较好的稳定性 ,投影向量分量的取值范围为[0 ,1] 时更
有利于提高计算速度 ,选用加速遗传算法寻优时间更短 ,使用图解法或直接比较法更为方便和快捷。这些探索能为该模型在今后的实
际应用提供有益参考。
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Abstract  Projection pursuit model( PP) , being good at dealing with high di mension and non-normal data , was suitable for water quality assessment .
This paper built water quality assessment model based onsome basic introductionto PP . It made several conclusions as follows : PP model was stable when
sample size was no less than 20 . It run muchfaster when the range of projection vector was constrained between 0 and 1 . Accelerated genetic algorithm
should be recommended because of its unique advantages . Using scatter diagramof making comparison directly was more convenient than using regression
model . All these reflections were expected to provide some useful references for the use of PP inthe future .
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  水质评价是环境管理和决策的重要组成部分, 其实施

过程就是依据已知的水质标准建立分类模型,然后根据该模

型对计算样本的水质进行评价[ 1] 。由于实际水体各单项指

标的评价结果常常是不相容的, 故直接利用水质评价标准表

进行水环境质量等级评判缺乏实用性[ 2] 。鉴于投影寻踪模

型能在一定程度上解决高维、非正态数据分类问题[ 3] , 近年

来, 相关学者将该模型用于水质综合评价, 并取得了较为满

意的效果[ 1 - 8] 。尽管如此,就投影寻踪模型中各等级取值范

围内随机样本生成数量、单位投影向量分量的取值范围、回

归模型选择、优化方法选取等问题, 各学者观点不尽统一。

为此, 笔者也进行了一些相关探索。

1  水质等级评价的投影寻踪模型简介

投影寻踪法[ 9] ( Projection pursuit ,PP) 最先是由 Friedman

于1974 年提出的一种新型数理统计分析方法。其基本思想

是: 利用计算机技术, 将高维数据( 尤其高维非正态数据) 通

过某种组合,投影到低维( 1～3 维) 子空间上。通过优化投影

指标函数, 寻找出能反映原高维数据结果或特征的投影向

量, 并在低维空间上对数据结构进行分析, 以达到研究和分

析高维数据的目的。建立水质等级评价的投影寻踪模型一

般包括以下5 个步骤[ 2 ,4 - 6] 。

( 1) 建立投影样本数据。根据水质评价标准产生用于水

质评价的样本数据。它包括水质指标 x * ( i ,j ) 及对应阶段

的等级 y( i ) ( i = 1 , ⋯, n ,j = 1 , ⋯, p) ,其中 , n ,p 分别为样品

的个数和水质评价的指标数。为消除各指标的量纲效应和

统一各指标的变化范围,需对 x * ( i ,j) 进行规范化处理,即 :

x( i ,j ) =
x * ( i ,j) - x min( j )

x max( j ) - x min(j )
( 1)

x( i ,j ) =
x max( j ) x - x * ( i ,j)

x max( j) - x mi n(j )
( 2)

式中, x( i ,j ) ( i = 1 , ⋯, n ,j = 1 , ⋯, p) 为经过规范化处理后

的评价指标集; x * ( i ,j) 为第 i 个样本的第 j 项指标值; x min

( j) 、x max( j ) 分别为第 j 项指标的最小、最大值。当评价指标

属越小越优型时, 应采用( 1) 式进行处理, 反之 ,则应用( 2) 式

进行处理。

( 2) 计算投影值。a = ( a1 , a2 , ⋯, ap) 设为投影方向的单

位长度向量, 则将 x( i , j ) ( j = 1 , ⋯, p) 在该方向作线性投

影得:

z( i ) = ∑
p

j =1
a jxi j ( 3)

式中, z( i) ( i = 1 ,⋯, n) 为投影值。

(3) 建立投影目标函数。在综合投影值时, 要求投影值

z( i) 的散布特征为: 局部投影点尽可能密集, 最好聚成若干

个团, 而在整体上投影团之间尽可能散开。基于此, 投影指

标函数可构造为:

Q( a) = SzDz ( 4)

式中, Sz 为投影值 z( i ) 的标准差; Dz 为投影值 z( i ) 的局部

密度, 即:

Sz = ∑
n

i =1
[ z( i) - Ez] 2/( n - 1) ( 5)

Dz = ∑
n

i =1
∑

n

j =1
( R- r ij) u( R- r i j) ( 6)

式中, Ez 为各水样投影特征值 z( i ) ( i = 1 , ⋯, n) 的均值; R

为局部密度窗口半径 ,其取值范围为max( rij) + m
2
≤R≤2 m ;

r ij = |z( i ) - z( j ) |( i = 1 , ⋯, n ;j = 1 ,⋯, n) ;u( t) 为单位跃升

函数, 当 t < 0 时, u( t) = 0 ,否则 u( t ) = 1。

( 4) 优化投影目标函数。当给定水样监测数据时, 投影

指标函数 Q( a) 只随投影方向 a = ( a1 , a2 , ⋯, ap) 的变化而

变化, 最佳投影方向可以最大限度地暴露出给定高维数据的

某类特征结构。通过求解投影指标函数最大问题可估计最

佳投影方向,即:

max Q( a) = SzDz ( 7)

s .t .∑
m

i =1
a 2

j = 1 ( 8)

( 5) 建立水质等级评价模型。作 z( i ) 和 y( i ) 的散点分

布图, 根据该图确定水质等级评价模型参数, 并应用于其他
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样本的水质评价。

2  关于水质等级评价投影寻踪模型的思考

2 .1 关于投影样本数量的思考 文献[ 3] 和文献[ 8] 仅采用

评价标准自身构成的小样本数据( 样本数分别为5 和3) 进行

计算;文献[ 6] 采用实测数据加虚拟数据( 实测数据20 组, 虚

拟数据5 组) 进行计算; 文献[ 4] 采用各等级取值范围内随机

生成5 个样本( 共25 个样本) 进行计算; 文献[ 1] 采用各等级

取值范围内随机生成200 个样本( 共1 000 个样本) 进行计

算; 文献[ 2] 则采用在各等级取值范围内随机生成1 000 个样

本( 共5 000 个样本) 进行计算。从上可以看出, 不同学者构

造的样本数量差异极大。理论上, 样本数据量越大, 计算结

果越精确, 但事实上,由于投影寻踪模型为非线性优化模型 ,

当样本数据量过大后会导致后续优化十分缓慢甚至难以进

行,故笔者不推荐为过于追求精度而采用庞大样本数据。为

探讨合适的样本数量,该文以文献[ 4] 使用的5 等级4 指标湖

泊评价标准进行不同样本数量的稳定性分析 ,见图1。

注 :( a) 、( b) 、( c) 、( d) 、( e) 、(f ) 的样本数量分别为10、25、50、100、500、1 000。

Note :Sample quantities in ( a) ,( b) ,( c) ,( d) ,( e) and ( f) are 10 ,25 ,50 ,100 ,500 and 1 000 resp .

图1 不同样本数量下 z( i) ～y( i ) 散点图

Fig .1 Scatter diagramof z( i) - y( i) of different samplequantities

  从图1 可以看出, 由于构造样本数据时随机因素的影

响,并不是样本量越大, z( i ) 分别就越集中,当然样本数量也

不宜过小,否则分辨能力会较差。通过对不同样本数量的 z

( i) ～y( i ) 散点分布图分析, 笔者认为各等级取值范围内随

机产生样本数量不少于20 个( 即5 个等级共100 个) 即可具

有较高的分辨能力和计算精度。

2 .2 关于投影向量分量取值范围的思考 多数学者计算出

的投影向量分量的取值范围为[ 0 ,1] , 但文献[ 2] 和文献[ 3] 则

为[ - 1 ,1] ,这是因为在进行投影样本规范化处理时只使用

了( 1) 式,致使越大越优型指标的投影方向为负。笔者认为 ,

在进行样本规范化处理时,( 1) 、( 2) 式应联合使用, 其原因如

下:①联合( 1) 式和( 2) 式处理后的数据与人们常规思维一

致,指标的值越小, 则水质越优; ②这样处理后, 可将单位投

影向量各分量的取值范围限定为[ 0 ,1] , 有利于减少取值区

间, 加快计算速度和提高计算结果精度; ③由于计算出的单

位投影向量的各分量均为正, 因此可直接用于评判各指标对

评价等级贡献大小 ,避免他人误认为取负值的指标贡献小。

2 .3  关于优化方法的思考 目前, 用于优化投影目标函数

的方法主要有遗传算法( GA) 和序列二次规划算法( SQP) , 其

中又以遗传算法使用最为普遍。LINGO 是美国 Chicago 大学

Linus Schrage 教授在1980 年开发的一种专门用于求解数学线

性、非线性和整数优化的工具软件,它具有简洁直观、执行速

度快和易于与Excel 、数据库等其他软件交换数据的特点[ 10] 。

但笔者在试图使用该软件求解含1 000 个样本数据的投影目

标函数时却遇到了困难———系统资源消耗量大, 执行速度十

分缓慢。用Excel VBA 编程检验, 笔者认为基于实数编码的

加速遗传算法[ 11] 不失为求解该类问题的一种好方法 , 样本

数量在10～1 000 时,均只用不到1 min 时间即可得到最优计

算结果。

2 .4 关于回归模型的思考  文献[ 4] 采用了连续型逻辑斯

谛曲线( Logistic curve) 进行 y( i ) ～z( i ) 回归分析, 文献[ 2] 则

使用了分段线性插值模型( Linear interpolation) 。根据该文图

1 计算结果,z( i ) 值呈十分明显的阶梯状分布, 因此, 笔者认

为使用连续回归曲线难以刻画其本身的分散特点 ,致使最终

计算误差可能较大; 而分段模型显然更具合理性, 不过笔者

认为可省去插值步骤 ,直接将计算出的 z * 与 y( i ) ～z( i ) 散

点图作比较或看其是否落在某等级 i 的上下限范围内[ zi
sub ,

z i
sup] 即可。

3  结语

投影寻踪模型在水质等级评价中的应用已得到众多学

者研究 ,笔者就该模型中各等级取值范围内随机样本生成数

量、投影向量分量的取值范围、优化方法选取、回归模型选择

等问题阐述了自己的观点 ,认为: ①各等级取值范围内随机
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度已成为发展节水农业技术的必然选择。

3 .6  加强节水农业推广中的组织管理  现代化的节水农业

必须做到工程节水、农艺节水和管理节水的有机结合, 才能

实现真正意义上的节水农业[ 12] 。在节水农业的组织管理中 ,

要做到输水阶段的“定额供水, 超额加价”的管理体制, 利用

经济杠杆的作用,实现农民利益与节水效果的最优配置。在

工程管理中实行责任到人制, 充分保证节水农业工程的安全

与顺利实施 , 防治水资源浪费。同时 , 鼓励更多的农民亲自

参与管理与决策, 为组织管理提供更广泛的保障。

3 .7 改变灌溉模式 单一的灌溉模式不利于节水农业的发

展,当前应该结合该地区经济水平和资金投入情况, 逐步改

变以工程性灌溉过多, 非工程性灌溉较少的局面, 因地制宜

的发展多种灌溉模式, 广泛推广投资少、见效快、无污染、且

易于被广大农民所接受的节水农业技术。

3 .8 开展污水处理在节水农业中的二次利用 据估计所有

农作物中大约有10 % 是用污水来灌溉的 , 通过对污水的处

理,既可以保障生态环境的健康与安全 , 又可以实现污水的

资源化及水资源的优化配置, 解决缺水困难。但在利用污水

的同时, 要注意污水中的重金属、有机溶剂以及药品生产所

残留的激素等物质可能带来的民生和环境问题[ 13] 。因此, 可

以通过污水的严格有效处理 , 消除污水利用可能带来的威

胁,真正的实现无害污水在农业中的二次利用, 为发展节水

农业开辟更多的水源,促进节水农业的发展。

3 .9  调整作物种植结构 ,开发节水型作物 当前,在一些地

区,干旱是进一步扩大作物种植量的最大限制因素, 随着人

们对全球气候变化可能带来的干旱认识的加深 ,人们也更加

重视通过基因等手段来改变作物的耐旱特性, 通过少消耗水

实现作物的节水。此外, 通过各种措施增加作物水分生产

率, 开发出水分生产率高的作物也是实现作物节水的良好途

径[ 14] 。另外, 通过调整农作物的种植结构, 如: 减少玉米、小

麦等水资源消耗大的作物的种植量 ,多种植花生等水量消耗

相对较低的作物, 也可以有效的节约农业水资源[ 15] 。

3 .10  将种植与畜牧相结合 ,提高水资源的重复利用率  据

统计,每生产1 L 牛奶就要消耗大约700 L 的水, 而每生产1

kg 的苜蓿干草大约需要600 L 的水, 因此, 在淮北的一些畜牧

业较为发达的地区, 可以通过将种植与畜牧相结合, 来提高

水资源的重复利用率, 在实现更多的经济效益的同时, 节约

大量的农业用水资源[ 16] 。

4  小结

淮北地区面临着资源型缺水, 水资源时空分布不均 , 作

为重要的粮食主产区, 发展节水农业显得尤为重要。笔者就

当前淮北地区节水农业发展中面临的一些突出问题, 提出了

相应的解决方案, 为更好的发展淮北地区的节水农业提供借

鉴与理论指导。
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生成样本不小于20 个即可具有较好的分辨能力和计算精

度; ②投影向量分量的取值范围取[ 0 ,1] 更为合适 ; ③实数

编码加速遗传算法是优化投影目标函数的优选方法; ④使

用图解法或直接比较法更简单快捷。这些探索可为该模型

在今后的实际应用提供有益参考。
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