
  و همکارانزاده  فاطمه عباس
  

 65

  

  نشریه مدیریت خاك و تولید پایدار
 1396، چهارمم، شماره هفتجلد 

http://ejsms.gau.ac.ir  
 
  

  بینی غلظت  اشتقاق و اعتبارسنجی توابع انتقالی طیفی براي پیش
   قرمز نزدیک و میانی برخی فلزات سنگین در محدوده طیف مادون

  
  2 و اعظم جعفري2وحیدرضا جلالی*، 1زاده فاطمه عباس

   استادیار گروه علوم خاك، دانشگاه شهید باهنر کرمان2ارشد گروه علوم خاك، دانشگاه شهید باهنر کرمان،  آموخته کارشناسی دانش1
  2/7/96: ؛ تاریخ پذیرش11/9/95: تاریخ دریافت

  
  1چکیده

ف براي افرادي که هاي مختل ارتباط مستقیم بین افزایش غلظت فلزات سنگین خاك و ابتلا به سرطان: سابقه و هدف
اي   بنابراین پایش سریع و دوره. مختلفی گزارش شده استدگی این فلزات هستند، توسط پژوهشگراندر معرض آلو

گیري غلظت فلزات سنگین خاك که  هاي معمول اندازه اگرچه روش. گسترش مکانی این فلزات، بسیار با اهمیت است
گیرد از دقت کافی   انجام میAAS و یا ICP-OESوسط دستگاه مبتنی بر روش هضم در اسیدهاي غلیظ و قرائت ت

. دیده دارند گیر و پرهزینه بوده و نیاز به مواد شیمیایی و کارشناسان آموزش ها عمدتاً وقت برخوردار است، این روش
بی براي تواند روش جایگزین مناس قرمز نزدیک می هاي مرئی تا مادون هاي اسپکتروسکوپی در دامنه طیف توسعه روش

شده، احتیاج به  بندي هاي غیرتخریبی تقسیماین روش جز روش. انجام تخمین محتوي فلزات سنگین خاك باشد
. نیست) خطرناك( گونه مواد شیمیایی سازي نمونه پیش از انجام آزمایش داشته و نیازمند به استفاده از هیچ حداقل آماده

توان چندین ویژگی خاك را از یک قرائت  زمان می ول کشیده و همهاي این روش حداکثر چند ثانیه ط همچنین قرائت
سنگین آرسنیک و مولیبدن با  هاي طیفی در تخمین فلزات اطلاعات چندانی در زمینه استفاده از بازتاب. تخمین زد

ین پژوهش بنابراین هدف ا. قرمز نزدیک و میانی در کشور وجود ندارد هاي طیفی در محدوده مادون استفاده از بازتاب
هاي طیفی در محدوده  هاي عصبی مصنوعی در تخمین غلظت این عناصر بر اساس مطالعه بازتاب بررسی قابلیت شبکه

  .قرمز نزدیک و میانی است مادون
آوري و غلظت فلزات سنگین مولیبدن و آرسنیک با   نمونه سطحی از جزیره هرمز جمع58تعداد : ها مواد و روش

هاي طیفی  گیري داده منظور اندازه به. تعیین شد ICP-OESو توسط دستگاه ) 16(ار اسید استفاده از روش هضم چه
) Field Spec 3, Analytical Spectral Device, ASD Inc( هاي خاك، از دستگاه اسپکترورادیومتر زمینی نمونه

سپس با استفاده از . ت آمددس قرمز نزدیک و میانی به هاي سطحی در محدوده مادون استفاده و بازتاب طیفی نمونه
  .روش شبکه عصبی مصنوعی اقدام به استخراج توابع انتقالی طیفی و تخمین غلظت فلزات آرسنیک و مولیبدن گردید

نتایج نشان داد که روش شبکه عصبی مصنوعی داراي قابلیت بالا در تخمین غلظت فلزات سنگین مورد : ها یافته
تر از  براي هر دو عنصر، مطلوب و بیش) R2( مقادیر ضریب همبستگی. باشد ی میهاي طیف مطالعه با استفاده از داده

شده توسط مدل شبکه عصبی براي  بینیهاي واقعی و پیشدهنده همراستایی بالاي داده  بوده است که نشان9/0
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د که توانایی ها نشان داحال نتایج حاصل از سایر شاخص بینی فلزات سنگین مورد مطالعه بوده است، در عین پیش
که نتایج نشان داد که مقدار  طوري بینی غلظت مولیبدن بهتر از آرسنیک بوده است، بهشبکه عصبی مصنوعی براي پیش

سازي  و کارایی مدل) AIC=-345.8( ، ضریب آکائیک منفی)CRM=0.11(مانده براي این عنصر کم  خطاي باقی
 ).EF=0.97(براي این عنصر نزدیک به یک بوده است 

قرمز در تخمین محتواي مولیبدن و آرسنیک خاك  هاي طیفی در محدوده مادون از بازتابشدر این پژوهش: گیري نتیجه
هاي طیفی و میزان فلزات  عنوان ابزار برقراري ارتباط بین بازتابش هاي عصبی مصنوعی به همچنین شبکه. استفاده شد
عنوان روشی کارا در  تواند به که روش شبکه عصبی مصنوعی میکلی نتایج نشان داد طور هب. کار گرفته شد سنگین به

  .کار گرفته شود هاي بالا به اشتقاق توابع انتقالی طیفی و تخمین قابل اعتماد غلظت مولیبدن و آرسنیک در غلظت
 

  توابع انتقالی طیفی، جزیره هرمز، شبکه عصبی مصنوعی، فلزات سنگین :هاي کلیدي واژه
  

  مقدمه
آلی مستخرج  مواد و اسیدي بارش ،سنگین فلزات

هاي  ترین آلاینده هاي شهري و صنعتی، از مهماز زباله
 فلزات این بین، از. روند شمار می زیست به محیط
 شان خصوصیات آلایندگی دلیل به اخیر سالیان در سنگین

بیش ). 38( اندگرفته قرار توجه مورد شدیداً خاك، در
زیست از  ت به محیط ورود این فلزاأ درصد منش80از 

اي و هوازدگی و یا از  طریق فرسایش مواد پوسته
فلزات ). 12(هاي آتشفشانی است  طریق فعالیت

ترین فلزات سنگین آرسنیک و مولیبدن از سمی
جذب مقدار زیادي آرسنیک . سنگین در خاك هستند

ویژه سرطان پوست،  غیرآلی، احتمال بروز سرطان به
دهد، همچنین ایش میریه و غدد لنفاوي را افز

آور بوده و بر دستگاه از فلزات بسیار زیان مولیبدن
  ).31( تنفسی اثر مستقیم دارد است

گیري مستقیم فلزات سنگین  که اندازه جایی از آن
دلیل  خاك علاوه بر خطرات مرتبط با سلامتی، به

برداري فراوان نیازمند صرف وقت و هزینه زیاد  نمونه
ها بر اساس  ن این نوع ویژگیاست، بنابراین تخمی

 و مناسب، همواره مورد هزینه هاي ساده، کم حل راه
هاي  یکی از روش.  بوده استنظر پژوهشگران

مستقیم که سالیان دراز مورد توجه قرار گرفته،  غیر

 آمیزي طور موفقیت باشد که به استفاده از توابع انتقالی می
ترین  ماز مه). 33( در علوم خاك استفاده شده است

دست آوردن توابع انتقالی خاك که عموماً  هاي به روش
بینی خصوصیات رطوبتی خاك مورد مطالعه  در پیش
 1هاي عصبی مصنوعیگیرد، استفاده از شبکه قرار می

  ).26( است
در توابع انتقالی خاك، روابط رگرسیونی بین 

ها  گیري آن متغیرهایی که اندازه(متغیرهاي زودیافت 
متغیرهایی (و دیریافت خاك ) شودنجام میبه راحتی ا
ها زمانبر بوده و به سختی انجام گیري آنکه اندازه

هاي  که روشدر صورتی. یابداشتقاق می) شود می
تر  هزینه تر و کمگیري متغیرهاي زودیافت ساده اندازه

جویی  باشد، علاوه بر افزایش بهبود کیفیت مدل، صرفه
اولین گام . بر خواهد داشتدر وقت و هزینه را نیز در 

) 1989(در اشتقاق توابع انتقالی خاك توسط بوما 
طور که ذکر شد حتی براي  ، اما همان)5( برداشته شد

هاي زودیافت خاك نیز، نیاز به  گیري ویژگی اندازه
رو توابع انتقالی  صرف وقت و هزینه است، از این

ثري در تخمین ارزان ؤگام بسیار م) SPTFs(2 طیفی
منطق حاکم بر . باشد یمت خواص دیریافت خاك میق

                                                
1- Artificial Neural Network 
2- Spectral Pedotransfer Functions 
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توابع انتقالی طیفی نیز همانند توابع انتقالی کلاسیک، 
هاي  بازتابش(از طریق ارتباط دادن خواص زود یافت 

هاي مختلف  همانند روش(با یک ابزار کارا ) طیفی
هاي  به ویژگی) رگرسیونی، شبکه عصبی و غیره

رولیکی، غلظت همانند خواص هید(دیریافت آن 
  .استوار است) فلزات سنگین و غیره
عنوان متغیرهاي  هاي طیفی به استفاده از داده

زودیافتی که در آن واحد بازتابش سطح خاك را ثبت 
نماید، کمک زیادي به انجام تخمین خواص  می

   هاي اخیر نموده استدیریافت خاك در سال
ي طیفی ها عبارت دیگر استفاده از داده به. )30  و20(

ترین هزینه و در  این امکان را فراهم نموده تا با کم
ترین زمان ممکن، خواص دیریافت خاك با  سریع

 مختلفی پژوهشگران. قبولی تخمین زده شود دقت قابل
قرمز نزدیک  هاي طیفی در دامنه مرئی تا مادوناز داده

 نانومتر در تخمین 2500 تا 350هاي  با طول موج
دارند،  1هاي فعالی بازتابشخواصی از خاك که 

 ).43 و 39، 29، 22، 7( اند استفاده نموده

قرمز  فلزات سنگین در بخش مرئی و مادوناگرچه 
خصوص طیفی نیستند اما  ههاي ب نزدیک، داراي جنبه

مانند مواد آلی، رس (هاي فعال خاك طیفی از ویژگی
تواند  که با فلزات سنگین پیوند دارند، می) و غیره
برداري این فلزات  مستقیم و نقشهشخیص غیربراي ت

 ویلیامز و مالی). 32  و36، 28، 9(استفاده شود 
هزینه انعکاس  هاي سریع و کماز تکنیک) 1997(

بینی  قرمز نزدیک براي پیش اسپکتروفتومتري مادون
اي در  غلظت فلزات سنگین در اطراف رودخانه

ط باند ها توسنمونه. غرب کانادا استفاده کردند شمال
 2500 تا 1100قرمز نزدیک در طول موج  مادون

 6500نانومتر با استفاده از دستگاه اسپکتروفتومتر مدل 
اسکن شدند و مدل رگرسیونی حداقل مربعات جزئی 
                                                
1- Spectrally active properties 

لظت فلزات سنگین توسط باند بینی غ براي پیش
مقدار . قرمز نزدیک مورد استفاده قرار گرفت مادون

هاي آهن، نیکل،  آلایندهمدل براي ) R2(ضریب تبیین 
، 63/0ترتیب برابر  روي و مس به منگنز، کادمیوم،

 ). 42(  بود86/0 و 93/0، 81/0، 93/0، 91/0

با استفاده از بازتابش ) 2002( کمپر و سومر
نحو مطلوبی فلزات آرسنیک، آهن،  هاي خاك به نمونه

جیوه، سرب، گوگرد و آنتیموان را در مناطقی از 
ها نشان داد که  نتایج آن .خمین زدندکشور اسپانیا ت

عنوان یک روش سریع و  توان از بازتاب طیفی به می
بینی غلظت فلزات سنگین  مقرون به صرفه براي پیش

هاي معدنی آلوده هایی که با استفاده از باطلهدر خاك
) 2009(بري و همکاران ). 16(اند استفاده کرد  شده

خش مرئی، مادون هاي طیفی در بنیز بر اساس بازتاب
قرمز میانی مقادیر فلزات سنگین  قرمز نزدیک و مادون

مس، روي، کادمیم و سرب را با استفاده از مدل 
   ).6( رگرسیون لجستیک تخمین زدند

طی مطالعاتی در چین ) 2014(ونگ و همکاران 
بینی غلظت فلزات سنگین با به بررسی امکان پیش

قرمز پرداختند و  نمایی مرئی و مادوناستفاده از طیف
هاي  به این نتیجه رسیدند که بررسی طیفی بازتابش

بینی غلظت کم توجهی در پیش خاك توانایی قابل
قرمز نزدیک  هاي طیف مادون فلزات سنگین از بازتاب

 ).41( دارد

هاي اخیر براي  علاوه بر موارد فوق، در دهه
هاي خاك نیز از انعکاس طیفی در تخمین سایر ویژگی

از ). 4( قرمز استفاده شده است  مادون-وده مرئیمحد
اند  هایی که با این روش تخمین زده شدهجمله ویژگی

توان به توزیع اندازه ذرات رس و مقدار آهک  می
، تخمین )3(، تعیین توابع هیدرولیکی خاك )20(
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، تعیین میزان مواد آلی )2(محتواي رطوبت خاك 
 عناصر و تعیین غلظت برخی از) 14 و 8(خاك 

 . نیز اشاره کرد) 19( میکرو و ماکرو

هاي  هاي معمول کالیبراسیون که بازتابش مدل
میزان فلزات سنگین خاك مرتبط  طیفی خاك را به

 1سازند، غالباً شامل رگرسیون خطی چندگانه می
)MLR(2هاي اصلی لفهؤ، رگرسیون م) PCR ( و

 باشد می) PLSR (3مربعات حداقل جزیی رگرسیون
گرفته   صورتهاي بر اساس پژوهش). 27 و 25(

 برآورد هاي پارامتریک مذکور تمایل به بیشتمامی مدل
 ، بنابراین)34 و 13(هاي خود دارند میننمودن تخ

چون شبکه عصبی  هاي هوشمندي هماستفاده از روش
هاي  ثري در بهبود تخمینؤتواند گام ممصنوعی می

 .)12  و33( صورت گرفته باشد

 مستندي در که تاکنون پژوهش  اینبا توجه به
هاي طیفی در تخمین فلزات مورد استفاده از بازتابش

ور ارائه چون آرسنیک و مولیبدن در کش سنگینی هم
، تخمین غلظت فلزات نشده است، هدف این پژوهش

سنگین آرسنیک و مولیبدن با استفاده از توابع انتقالی 
طیفی خاك با کمک شبکه عصبی مصنوعی در 

که  جایی از آن. هاي جزیره هرمز تعیین گردید خاك
تر،  هاي طیفی به مراتب دقیق گیري داده اندازه

تر و مشتمل بر یک روش استاندارد  هزینه کم
توان انتظار داشت که استفاده از  گیري است، می اندازه

هاي زودیافت، عنوان داده هاي بازتابشی به این طیف
ی در تخمین این منجر به ایجاد توابع طیفی کارای

  . عناصر آلاینده گردد
  
  

                                                
1- Multiple Linear Regression (MLR) 
2- Principle Component Regression (PCR) 
3- Partial Least Squares Regression (PLSR) 

  ها مواد و روش
جزیره هرمز : موقعیت جغرافیایی منطقه مورد مطالعه

 طول 56°31′ تا 56°25′ بین مختصات جغرافیایی
 عرض شمالی قرار گرفته 27°6′ تا 27°2′ شرقی و

مربع   کیلومتر42وسعت این جزیره ). 1 شکل(است 
 استان، جزء بوده که از نظر تقسیمات سیاسی

کلی آب و هواي هرمز  طور به. باشدشهرستان قشم می
متوسط بارندگی سالانه . تر استاز بندرعباس ملایم

 12/27متر، میانگین دماي سالانه  میلی108جزیره 
درجه سلسیوس و میانگین رطوبت نسبی سالانه 

جزیره هرمز  ).37( درصد است 6/70جزیره نیز 
فارس   که در مدخل خلیجک گنبد نمکی است یاصولاً

 یباً تقرواقع شده و این گنبد نمکی با تشکیلات دیگر
این جزیره از . داراي ساختمان متحدالمرکزي است

هاي  هاي تبخیري، سنگداخل به خارج شامل سنگ
هاي رسوبی است که آخرین بخش این  آذرین و سنگ

هاي  خصوص دوره هها متعلق به زمان نئوژن و ب سنگ
باشد، این مجموعه یوسن تا عهد حاضر میمیوسن و پل

تنوع  این جزیره به واسطه. اندرا سري هرمز نام داده
  شناسی در بستر خود هاي متعدد زمینها و کانی لایه

  اي یافته و از طرفی با داشتن که هر یک تبلور ویژه
شناسان و   نوع طیف رنگی به بهشت زمین70

  ). 24(شناسان مشهور شده است  کانی
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 .برداري نمونه نقاط پراکنش و هرمز رهیجز ییایجغراف تیموقع -1 شکل

Figure 1. Location of Hormuz Island and distribution of sampling points.  
  

هاي  گیري بازتاب طیفی نمونهبرداري و اندازه نمونه
از سطح  )cm0-30 ( سطحی  نمونه58تعداد : خاك

 در این پژوهش روش .آوري شد جزیره هرمز جمع
برداري هدفمند بر روش سیستماتیک ترجیح  نمونه

شده در  هاي برداشتداده شده است تا تعداد نمونه
از لحاظ رنگ و ترکیب (نقاطی که پراکنش خاك 

تر از سایر نقاطی باشد که  بالاست، بیش) ظاهري
براي شناخت کامل . رسد نظر می تر به یکنواخت

برداري دقیق عوارض و  هوضعیت موجود جزیره، نقش
هاي مختلف موجود در جزیره بر اساس  کاربري

اي صورت  مشاهدات صحرایی و تصاویر ماهواره
در  نقشه کاربري اراضی منطقه مورد مطالعه. پذیرفت

  .  آورده شده است2شکل 
 موقعیت جغرافیایی و پراکنش نقاط 1شکل 

. دهد برداري در منطقه مورد مطالعه را نشان می نمونه
خشک شدن در آزمایشگاه  ها پس از انتقال و هوا نمونه

متر عبور   میلی2دانشگاه شهید باهنر کرمان، از الک 

داده شد و غلظت کل فلزات سنگین آرسنیک و 
هضم و ) 16(مولیبدن با استفاده از روش چهار اسید 

پلاسماي سنجی  طیف ها با کمک دستگاه غلظت
کیفیت .  شدقرائت) ICP-OES(1 شده القایی جفت

منظور تعیین  هاي مشابه به ها از طریق ارسال نمونه داده
هاي مرجع چند عنصري  دقت و همچنین آنالیز نمونه

. براي تعیین صحت نتایج مورد ارزیابی قرار گرفت
هاي خاك، از دستگاه گیري بازتاب نمونه منظور اندازه به

 ,FieldSpec®3, ASD, FR(اسپکترورادیومتر زمینی 

USA(،استفاده شد  دانشگاه تربیت مدرس تهران .
متر عبور   میلی2هاي خاك هوا خشک، از الک  نمونه

قرمز نزدیک و  ها در دامنه مادون داده شده و طیف آن
گیري  هاي استاندارد و در تاریکخانه اندازه میانی با روش

   مجهز هاي طیفی به کمک پیستول گیري اندازه. شد
  میدان دیدي به قطر  درجه که داراي 8به لنز 

کند انجام  متر بر روي نمونه خاك ایجاد می  سانتی2/4
                                                
1- Inductively Coupled Plasma-Optical Emission 
Spectrometers (ICP-OES) 
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   وات 150منبع نور نیز شامل یک لامپ هالوژن . شد
  .  درجه از محور قائم بود45با زاویه استقرار 

افزار  هاي خاك با نرم میانگین طیف هر یک از نمونه
View Spec Pro version 6.0. محاسبه و در تجزیه و 

سپس مقادیر ). 1(ها مورد استفاده قرار گرفت  لیلتح
  ).18(شوند   به مقادیر جذب تبدیل می1بازتاب از رابطه 

  

)1                                          (A=log (1/R) 

مقدار بازتاب را بر حسب  R مقدار جذب و Aکه در آن، 
براي حذف و یا به حداقل رساندن . دهد درصد نشان می

ملی مانند رطوبت خاك، زبري سطح خاك، آلودگی عوا
غبار و تأثیرات پرتوافکنی که بر  و علت گرد پروب به

هاي  پردازش از پیش) 18(هاي طیفی مؤثرند  گیري اندازه
 استفاده ParLes version 3.1افزار   مناسب موجود در نرم

  ). 40( هاي طیفی اعمال شد پردازش و بهترین پیش

  

  
  . کاربري و نوع عوارض موجود در جزیره هرمز وضعیت-2 شکل

Figure 2. Status and type of landuse in Hormuz Island. 
  

در بین : )ANN(1 مدل شبکه عصبی مصنوعی
هاي عصبی هاي رایج هوش مصنوعی، شبکه تکنیک

ها   هاي محاسباتی مبتنی بر الگوریتممصنوعی سیستم
سازي از بناي شبیهها بر مهستند که کارکرد این سیستم

برتري ). 11( اند سیستم عصبی بیولوژیک بنا نهاده شده
هاي هوشمند، قدرت  این روش نسبت به سایر سیستم

. یادگیري از محیط پیرامون و تعمیم این توانایی است

                                                
1- Artificial Neural Network 

افزار  منظور ایجاد مدل شبکه عصبی مصنوعی از نرم به
MATLAB 2012واحدهاي .  استفاده گردید

توانند به می) احدهاي محاسباتی شبکهو(پرسپترون 
). 17(باشند ) SLP(3 لایه  و یا یک) MLP(2 لایه  چند

لایه   با دو MLPدر این پژوهش، شبکه پرسپترون 
براي برآورد غلظت آرسنیک و مولیبدن استفاده 

لایه ورودي براي   الگوریتم پرسپترون از یک. گردید
                                                
2- Multiple Linear Perceptron (MLP) 
3- Single Linear Perceptron (SLP) 
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ك و مقادیر هاي بازتاب طیفی خا آموزش شبکه با داده
 لایه پنهان با 10ها، غلظت آرسنیک و مولیبدن خاك

 نرون و تابع سیگموئیدي و یک لایه خروجی با 10
تابع عملگر خطی تشکیل شده است و قادر خواهد 
بود که برآوردي از غلظت آرسنیک و مولیبدن با توجه 

براي ساخت مدل در . هاي ورودي ارائه نماید به داده
)  داده40(ا به دو گروه کالیبراسیون ه شبکه عصبی داده

 بندي شدند و تقسیم)  داده18(سنجی  و گروه اعتبار
نظر براي گروه   هاي مورد بینی مقادیر پارامتر  پیشسپس

اعتبارسنجی انجام شده و دقت مدل مورد ارزیابی قرار 
هاي مختلف   براي ارزیابی هرچه بهتر روش.گرفت

طالعه از محاسبه غلظت فلزات سنگین مورد م
در این روش نتایج . اعتبارسنجی متقاطع استفاده شد

هاي اعتبارسنجی که در زیر آمده شبکه با محاسبه آماره
 . است محاسبه گردید

پس از ساخت مدل، براي : سنجی و دقت مدل اعتبار
ارزیابی مدل ساخته شده توسط شبکه عصبی با 

ابی  داده براي ارزی18هاي طیفی، از  استفاده از داده
هاي آماري که  یکی از شاخص .دقت مدل استفاده شد

شود، ریشه  ها از آن استفاده میبراي ارزیابی مدل
 باشد که با استفاده از رابطهمی 1میانگین مربعات خطا

  ).15( شود  تعریف می2
  

)2             (        
2

1
)(1 




N

i
ii PO

N
RMSE  

  
 آن منظور ارزیابی مدل از آماره دیگري که به

 بود که بر طبق رابطه 2استفاده شد، مقدار ضریب تبیین
   :شود  محاسبه می3
  

)3       (
2

1

2

1

2 )()(1 



N

i
i

N

i
ii QPOPR  

                                                
1- Root Mean Square Error (RMSE) 
2- Determination coefficient (R2) 

 مقادیر مشاهداتی، Oi  مقادیر تخمینی،Pi ،ها که در آن
O میانگین مشاهدات و Nها است  تعداد داده .  

 3 شده، از آماره آکایکهاي ذکر علاوه بر آماره
براي بررسی مدل استفاده گردید، این ) 4رابطه (

تر کمک  پارامتر پژوهشگر را در انتخاب مدل مناسب
  ). 21( کند می

  

)4(                        p
n

ESSLnnAIC 2



  

  

 مجموع مربعات ESS تعداد مشاهدات، n، که در آن
. ز مدل استارامترهاي مورد نیا تعداد پpخطا و 

تر آماره آکایک نشانگر بهتر بودن  مقدار کمکلی  طور به
براي نشان دادن تمایل مدل براي برآورد . تمدل اس

 تر از حد در مقایسه با مقادیر بیش از حد و یا کم
 استفاده 4مانده شده، از آماره ضریب باقی گیري اندازه

  :شود  محاسبه می5 شد که از رابطه
  

)5(                      


 


 


 n
i i

n
i

n
i ii

o

po
CRM

1

1 1  

  

 نیز آماره دیگري است که براي 5کارایی مدل
ها  گیري ها با میانگین اندازه بینی مقایسه مقادیر پیش

  :آید دست می  به6استفاده شده است که طبق رابطه 
  

)6(      


 


 




 n

i i

n
i

n
i iii

OQ

OPOQ
EF

1
2

1 1
22

)(

)()(  

  
اي با هاي مشاهدهدر صورت یکسان بودن داده

شده، نتایج آماره ریشه میانگین   برآوردهاي داده
هر .  خواهد بودRMSE=0صورت  مربعات خطا به

دهنده دقت  تر باشد نشان چه این معیار به صفر نزدیک
بر طبق آماره . باشد و توانایی مدل مورد استفاده می

                                                
3- Akaike information criterion (AIC) 
4- Coefficient of Residual Mass (CRM) 
5- Modeling Efficiency (EF)  
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آکایک مدلی که در شرایط یکسان با تعداد پارامترهاي 
تري  شد مدل مناسبتر، عملکرد بهتري را داشته با کم

مانده و کارایی  هاي ضریب باقی شاخص. است
چه  چنان. توانند مقادیر منفی داشته باشندسازي می مدل

شده با هم برابر  گیري بینی و اندازه تمامی مقادیر پیش
 برابر با صفر و CRMشوند مقدار عددي شاخص 

  . برابر با یک خواهد بودR2 وEFهاي  مقدار آماره
منظور  به: فلزات سنگین مورد مطالعهبندي  پهنه

بررسی پراکنش فلزات سنگین آرسنیک و مولیبدن در 
 منطقه مورد مطالعه از روش کریجینگ معمولی استفاده

افزار   نقشه پراکندگی این فلزات با کمک نرمو
ArcGIS 9.3نقشه پراکندگی فلزات . رسم شد 

ها  سنگین مورد مطالعه با استفاده از دو سري از داده
ترسیم و مورد ) شده بینی مقادیر واقعی و مقادیر پیش(

  . بررسی قرار گرفت
  

  نتایج و بحث
 1جدول : هاي آماري غلظت فلزات سنگین ویژگی

 را پژوهشمطالعه در این  توصیف آماري فلزات مورد
  . دهد نشان می

  
  .هاي مربوط به غلظت آرسنیک و مولیبدن  خلاصه آماري داده-1جدول 

Table 1. Summary of statistical data on the concentrations of heavy metals arsenic and molybdenum. 
 متغیر

Variable 

 واحد

Dimension 
 حداقل

Min 
 حداکثر

Max 
 میانگین
Mean 

 انحراف معیار
SD 

 ضریب تغییرات

CV 
 کشیدگی
Kurtosis 

 چولگی

Skewness 
 آرسنیک

As 
mg.kg-1 3 288 46.46 56.79 1.22 5.89 2.17 

 مولیبدن
Mo 

mg.kg-1 1 62 7.45 10.03 1.38 15.13 3.23 

 
بر اساس جدول فوق، میانگین غلظت آرسنیک و 

گرم بر کیلوگرم  میلی45/7، 46/46ب ترتی مولیبدن به
که غلظت کنترل  توجه به این با. گیري شد اندازه

 4و  17ترتیب برابر با  استاندارد براي این فلزات به
، بنابراین غلظت )35( باشدگرم بر کیلوگرم می یمیل

متوسط این فلزات بالاتر از حد بحرانی آلودگی خاك 
العه آلودگی جا که در منطقه مورد مط از آن. باشد می

تواند   می این امر عمدتاًصنعتی وجود ندارد بنابراین
هاي طبیعی مانند جنس مواد مادري ناشی از فرآیند

مقادیر . الب جزیره باشدسازندهاي غ متفاوت و
چولگی و کشیدگی غلظت آرسنیک و مولیبدن، نشان 

. هاي این فلزات داردنرمال بودن توزیع داده از غیر
هاي مربوط به غلظت این فلزات با بنابراین داده

 کوکس نرمال شدند تا تمامی -استفاده از روش باکس
  . ها اثر یکسانی بر خروجی داشته باشند داده

 طیف بازتابی 3شکل : هاي خاك ي طیفها ویژگی
قرمز نزدیک و میانی که از ده نمونه  محدوده مادون

از . دهد دست آمده است را نشان می خاك به
ها در تمامی که شکل کلی همه طیف جایی آن

مشابه بود، تنها طیف ده نمونه  هاي خاك تقریباً نمونه
 که در طوري عنوان نمونه آورده شده است، به خاك به

دیده  هاي جذبی رس و آبها ویژگی تمامی طیف
. شود که در میزان بازتاب با یکدیگر یکسان نیستند می

  تا2200 و محدوده 1900، 1414هاي  موج در طول
هاي جذبی مهمی مشاهده   نانومتر مشخصه2250

هاي جذبی مربوط به پیوند  این مشخصه. شود می
شبکه فلزات آهن، آلومینیوم و منیزیم موجود در 

  تا2250(هاي عاملی هیدروکسیل  ها با گروه کانی
هاي هیدروکسیلی که در شبکه ، گروه) نانومتر2200
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و در نهایت )  نانومتر1900(هاي رس قرار دارند  کانی
دلیل وجود آب هیگروسکوپیک و آزاد، این  به

 نانومتر 1414هاي جذبی در طول موج  مشخصه
 ). 10( شوند مشاهده می

نمودارهاي جذب طیف ) ب (3در شکل 
قرمز نزدیک و میانی براي ده نمونه خاك نشان  مادون

پردازش  هاي پیش یکی از روش. داده شده است
معمول که در این پژوهش از آن استفاده شده است 

نمودار . روش مشتق اول به همراه فیلتر موجک است
قرمز نزدیک و میانی در ده نمونه  هاي مادون طیف

+  مشتق اول(پردازش طیفی  ام پیشخاك پس از انج
  . نشان داده شده است) ج (3در شکل  )فیلتر موجک

  

  

  
  

   .قرمز نزدیک و میانی در ده نمونه خاك هاي محدوده مادون طیف) ج(و مشتق اول ) ب(، جذب )الف( مقادیر بازتاب -3 شکل
Figure 3. The values of reflectance (a), absorption (b) and the first derivative (c)  of near and mid-infrared 
spectra in ten soil samples.  

  
بینی غلظت فلزات سنگین مورد  سازي و پیش مدل

هاي تست و  پس از تعیین ترکیب داده: مطالعه
هاي ورودي به شبکه، استانداردسازي  آموزش، داده

عنوان متغیرهاي ورودي در  هاي طیفی به داده. شدند
مین غلظت فلزات سنگین آرسنیک و مولیبدن تخ

 نمونه 58گر براي  بهترین ترکیب تخمین. استفاده شد
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 -سطحی، لایه پنهان با الگوریتم آموزشی لورنبرگ
 انتخاب گردید که این الگوریتم آموزشی 1مارکواردت

 Logsig نرون، تابع آستانه 5 لایه پنهان، 5صورت  به
 لایه خروجی اعمال  برايTansigبراي لایه پنهان و 

ساختار بهینه شبکه به روش سعی و خطا با . گردید
، RMSEاستفاده از معیارهاي ضریب همبستگی، 

AIC ،EF و CRMتعیین گردید  .  
  

شده  بینی  پیش نمودار پراکنش مقادیر غلظت4 در شکل
گیري شده فلزات سنگین آرسنیک در مقابل مقادیر اندازه

، براي مدل شبکه ) ب4ل شک(و مولیبدن )  الف4شکل (
ها  با توجه به این شکل. عصبی مصنوعی آورده شده است

شود بهترین خط برازش داده شده داراي ملاحظه می
باشد که نشان از دقت بالاي   درجه می45اي نزدیک  زاویه

بینی  برآورد توسط مدل شبکه عصبی مصنوعی در پیش
  . غلظت فلزات سنگین آرسنیک و مولیبدن دارد

  

  
  )الف(

  

  
  )ب(

  

با استفاده از شبکه ) ب(و مولیبدن ) الف(شده براي دو فلز سنگین آرسنیک  بینی  نمودار پراکنش براي مقادیر مشاهداتی و پیش-4 شکل
  .عصبی مصنوعی

Figure 4. Observed and predicted values scatter plot for arsenic (a) and molybdenum (b) heavy metals using 
artificial neural network.  ١ 

  

                                                
1- Levenberg Marquardt 
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 نقشه 5 شکل: بندي فلزات سنگین مورد مطالعه پهنه
پراکندگی مقادیر غلطت فلز سنگین آرسنیک در دو 

 را نشان 2و تخمینی 1حالت غلظت مشاهده شده
آید مقادیر غلظت  طور که از شکل برمی همان. دهد می

هاي غرب جزیره حداکثر  واقعی این عنصر در قسمت
 تري از این هاي شرق منطقه غلظت کم و در قسمت

شناسی منطقه   مشاهده شده است، که بر طبق زمینفلز
این مناطق پوشیده از آلوویوم و رسوبات نهشته شده 

تواند عاملی براي افزایش این عنصر در  باشد که می می
نقشه تخمین زده شده توسط شبکه . غرب جزیره باشد

  .کند ید میأیی این نتایج را تعصب

  

  
  

هاي تخمین زده شده  هاي غلظت واقعی و استفاده از داده  نقشه پراکندگی فلز سنگین آرسنیک در دو حالت استفاده از داده-5 شکل
  .توسط شبکه عصبی مصنوعی

Figure 5. Distribution map of Arsenic heavy metal concentrations in both using actual and estimated data 
by ANN. 

  
نقشه پراکندگی مقادیر غلظت مولیبدن در  6شکل 

دو حالت غلظت مشاهده شده و تخمینی را نشان 
نقشه پراکندگی فلز در مقادیر واقعی، غلظت . دهد می

هاي غرب و تاحدودي در فلز را در قسمت
دهد، بر هاي شرق جزیره را حداکثر نشان می قسمت

هاي  شناسی منطقه، مناطق داراي غلظت نطبق زمی

هاي میشن، حداکثري مولیبدن پوشیده از سازند
باشد که این نتایج نیز  رسوبات نهشته شده، و رس می

بینی غلظت این فلز انعکاس   طور کامل در نقشه پیش به
یافته و مقادیر واقعی و تخمین زده شده تا حد زیادي 

   .با هم مطابقت دارند

  
12  

                                                
1- Observed value 
2- Predicted 
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هاي تخمین زده شده  هاي غلظت واقعی و استفاده از داده  نقشه پراکندگی فلز سنگین مولیبدن در دو حالت استفاده از داده-6شکل 
  .توسط شبکه عصبی مصنوعی

Figure 6. Distribution map of Molybdenum heavy metal concentrations in both using actual and estimated 
data by ANN.  

  
هاي ضریب  مقادیر آماره2جدول : ارزیابی مدل

همبستگی، میانگین مجذور مربعات خطا، ضریب 
سازي را براي  مانده و کارایی مدل آکایک، ضریب باقی

مقادیر . دهدفلزات سنگین مورد مطالعه نشان می
تر  ضریب همبستگی براي هر دو فلز، مطلوب و بیش

راستایی بالاي دهنده هم  بوده است که نشان9/0از 
شده توسط مدل شبکه  بینی هاي واقعی و پیش داده

بینی فلزات سنگین مورد مطالعه بوده  عصبی براي پیش
که مقدار ریشه میانگین مجذور  جایی است ولی از آن

تر بوده است  خطا براي فلز سنگین مولیبدن کم
تر روش شبکه عصبی  دهنده دقت بیش  نشانبنابراین

 این عنصر نسبت به آرسنیک بوده مصنوعی در برآورد
نتایج این پژوهش با نتایج مهاجر و همکاران . است

که گزارش نمودند تکنیک شبکه عصبی در ) 2009(
هایی با ضریب هاي رگرسیون، مدل مقایسه با مدل
تر  تر و ریشه میانگین مجذور خطا کم همبستگی بیش

  ).23( کند، همخوانی داشتتولید می
ک براي مولیبدن و آرسنیک  آکایمقدار ضریب

طور  همان. دست آمد  به79/42 و -78/345ترتیب  به
دهد دقت مدل براي  که مقدار ضریب آکایک نشان می

تر از فلز آرسنیک بوده  برآورد غلطت مولیبدن بیش
 .است

  
  .هاي آماري در ارزیابی دقت شبکه عصبی مصنوعی در تخمین غلظت فلزات سنگین مختلف  شاخص-2 جدول

Table 2. The obtained statistics to assess ANN performances in predicting different heavy metals.  

  فلز سنگین
heavy metal  R2 RMSE AIC  EF CRM 

  آرسنیک
AS 

o.9  26.76  42.79  0.46  -0.72  

 مولیبدن
Mo  

0.99  0.022  -345.78  0.97  0.11  
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ادیر این دهد مق   نشان می2 طور که جدول همان
ها براي مولیبدن نسبت به آرسنیک داراي  شاخص

مانده نیز  شاخص ضریب باقی. دقت بالاتري است
همچنین تمایل مدل براي برآورد بیش از حد و یا 

ها را نشان گیريتر از حد در مقایسه با اندازه کم
بر طبق نتایج حاصل از محاسبه ضریب . دهد می

 که مدل، متمایل مانده براي آرسنیک مشخص شد باقی
شده نسبت به  بینی برآورد نمودن مقادیر پیش به بیش

مقادیر منفی شاخص . باشداي میهاي مشاهده داده
دهنده این امر است که میانگین  سازي نشان کارایی مدل

شده، برآوردي بهتر از مقادیر  گیري مقادیر اندازه
دست آمده براي  بر طبق نتایج به. بینی شده دارد پیش

یچ کدام از فلزات سنگین مورد مطالعه این شاخص ه
دست نیامد و بالا بودن مقدار این  مقدار منفی به

نشان از کارایی ) EF=98%( شاخص براي مولیبدن
بالاي روش شبکه عصبی در برآورد این فلز سنگین از 

  . هاي طیفی دارد روي داده
 

  گیري کلی نتیجه
ن در که افزایش غلظت فلزات سنگی جایی از آن

بار زیادي  خاك باعث آلودگی خاك شده و اثرات زیان
 ز طریق زنجیره غذایی دارد، بنابراینبر سلامت انسان ا

اي مقدار این فلزات در  تعیین سریع، ارزان و دوره
از طرفی با . اي برخوردار است خاك از اهمیت ویژه

گیري غلظت این فلزات امري  که اندازه توجه به این
ها  بر است بنابراین، تخمین آن ر و هزینهگی دشوار، وقت

با استفاده از یکسري خصوصیات زودیافت خاك 
گیري برخی که اندازه جایی از آن. باشد مطلوب می

آلی،  هاي زودیافت مانند بافت خاك، ماده ویژگی
باشد،  آهک و غیره نیز مستلزم وقت و هزینه می

ن معایب هاي زودیافتی که ای استفاده از ویژگیبنابراین
. اي برخوردار است را برطرف کند از اهمیت ویژه

پژوهش حاضر با هدف مرتفع نمودن این مشکل 
دست آمده استفاده از  بر طبق نتایج به. انجام شد

عنوان خصوصیات زودیافت  هاي طیفی خاك به داده
در این پژوهش به . سازد پذیر می این امر را امکان

هاي طیفی کمک شبکه عصبی مصنوعی از داده
سازي و تخمین هاي ورودي براي مدلعنوان داده به

بر طبق . غلظت آرسنیک و مولیبدن استفاده شد
هاي ارزیابی مقدار ضریب تبیین براي هر دو فلز  آماره

که براي مولیبدن  جایی سنگین نسبتاً بالا بوده ولی از آن
مانده پایین، مقدار ضریب آکایک  مقدار ضریب باقی

 بود، این سازي بالا دار کارایی مدلمنفی، و مق
دهنده برتري مدل ساخته شده توسط شبکه  نشان

تر این فلز نسبت به آرسنیک  عصبی براي تخمین دقیق
چند که تخمین مقدار آرسنیک نیز توسط  هر. بود

در . نحو مطلوبی انجام شده است شبکه عصبی به
گیري نمود که استفاده از  توان نتیجه مجموع می

عنوان یک تخمینگر ارزان، سریع و  هاي طیفی به داده
اي در تخمین فلزات  قابل اعتماد، توانایی بالقوه

  .رسنیک داردآچون مولیبدن و  سنگینی هم
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Abstract1 
Background and Objectives: Direct relationships between the incidences of cancer in people who 
are exposed to heavy metals, have been investigated and proved in various studies. So rapid and 
periodic monitoring of heavy metals in the areas vulnerable to pollution is important. Although 
conventional methods of soil metals content determination are sufficiently accurate, they are mostly 
based on wet digestion of soil samples in hot concentrated acids followed by atomic absorption 
spectrometry (AAS) or inductively coupled plasma (ICP) spectrometry, these methods are time 
consuming, expensive and require chemical agents and qualified staff (1). Development of visible-
near infrared (Vis-NIR) diffuse reflectance spectroscopy provides an alternative to these 
conventional monitoring methods of the soil heavy metal contamination. Because there are many 
advantages with using the technique. It is non- destructive, requires a minimum of sample 
preparation and does not involve any (hazardous) chemicals. The measurements only take a few 
seconds and several soil properties can be estimated from a single scan. Moreover, the technique 
allows for flexible measurement configurations and in situ as well as laboratory-based 
measurements. Limited work has been done to predict soil heavy metal content with Vis-NIR 
through different models or data mining methods in Iran. The aim of this study was to explore the 
feasibility of ANN in estimating the heavy metal concentration using diffuse spectral reflectance 
data in the Vis-NIR range.  
Materials and Methods: A total of 57 soil samples were collected from the topsoil of Hormuz 
Island. The total concentrations of Mo and As elements were measured using inductively coupled 
plasma (ICP-OES) apparatus. Then reflectance spectra of the collected soil samples were measured 
using a portable spectroradiometer apparatus (Field Spec 3, Analytical Spectral Device, ASD Inc.) in 
the Vis-NIR (350-2500 nm) range. Artificial Neural Networks (ANN) method WAS used to predict 
heavy metal concentration from soil samples reflectance spectra. 
Results: The results showed that ANN has high capability in estimating the concentration of studied 
heavy metals using spectral data. Coefficient of determination (R2) for both elements, were desirable 
and more than 0.9 that represents the correspondence of the observed and predicted data by the 
neural network model in predicting the Mo and As heavy metals. However, results from other index 
also indicated that the ability of artificial neural network to predict the concentration of molybdenum 
was better than arsenic heavy metal, So that the results showed that the coefficient of residual mass 
was low for this element (CRM = 0.11), the coefficient of Akaike was negative (AIC = -345.8) and 
modeling efficiency for this element has been close to a 1 (EF = 0.97). 
Conclusions: In this paper we used hyperspectral reflectance data in visible and near infrared 
regions (350-2500 nm) to predict concentration of Mo and As heavy Using ANN as calibration 
model. Overall, results showed that artificial neural networks can be effectively used in deriving 
spectral-pedotransfer functions and bridging soil spectral reflectance to accurate estimates of 
molybdenum and arsenic heavy metals in high concentrations.   
 
Keywords: ANN, Heavy metals, Hormuz Island, Spectral pedotransfer functions (STFs)   
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