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摘要：从多元变量时间序列出发，以相空间重构理论为基础，结合偏最小二乘回归与神经网络方法，

提出了基于多变量相空间重构地下水动态预测的神经网络模型 )通过分别确定各个时间序列的时
间延迟和嵌入维数的方法对地下水动态的多变量时间序列进行相空间重构，采用偏最小二乘回归

法提取对系统解释最强的成分作为网络输入，利用神经网络模型进行各成分之间的非线性拟合 )将
基于多变量相空间重构地下水动态预测的神经网络模型应用于黑龙洞泉域地下水位预测，并通过

分析与比较验证了该方法的有效性 )
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地下水系统是一个受到多种因素影响的复杂的非线性动力系统［%!!］，内部各因素之间以及内部因素与外

部因素之间存在着十分复杂的交互作用和因果关系，采用传统的预测方法如灰色系统方法、统计学方法等因

难以反映这种复杂的变化规律往往预测效果不是很理想 )近年来，混沌理论和应用技术［$!#］研究的不断深入
以及非线性预测方法的发展，为研究这一问题提供了新思路 )陈南祥等［(!%"］从地下水动态的单变量时间序列
出发，通过相空间重构技术建立了地下水位（或泉流量）预测模型，并取得了较好的预测效果 )从理论上讲，如
果嵌入维数选取合理，地下水系统水文要素的单变量时间序列也可取得较理想的预测效果 )但在实际应用
中，由于受数据容量和噪声等因素影响，单变量时间序列重构的相空间往往不能十分准确地刻画原动力系统

状态变量的演化轨迹，预测质量受到一定程度的影响 )此外，实际问题中也不能保证给定的单变量时间序列
包含了重构动力系统的完整信息 )而多变量时间序列蕴含了更丰富更全面的系统信息，从而能重构出更为准
确的相空间，提高预测质量［%%!%!］)基于此，本文研究了地下水动态的多元变量时间序列预测方法，提出了基
于多变量相空间重构的地下水动态预测神经网络模型，并用此模型对黑龙洞泉域的地下水位进行了预测 )

! 基 本 原 理

! )! 相空间重构
设地下水系统有 ! 维多变量时间序列!%，!!，⋯，!"，其中 !# .（ $%，#，$!，#，⋯，$!，#）（ # . %，!，⋯，"），

它对应系统 ! 个连续变量!（ %）.（$%（ %），$!（ %），⋯，$!（ %））在时刻 % 的观测值，即 !# . !（ %" / #"%），其中
%"为初始时刻，"% 为采样时间间隔 &类似单变量时间序列（! . %），作多变量时间序列时间延迟重构

"# ’（$%，#，$%，#(!%
，⋯，$%，#(（)%(%）!%

，$!，#，$!，#(!!
，⋯，$!，#(（)!(%）!!

，⋯，$!，#，

$!，#(!#
，⋯，$!，#(（)!(%）!!

） （# ’ *"，*" + %，⋯，"） （%）

式中 *" . 012（), 3 %）!, / %，!, 和), 分别为延迟时间和嵌入维数（ , . %，!，⋯，!）&根据 +14567延迟嵌入原

理，只要 ), 或) ’ !
!

, ’ %
), 足够大，则存在一个映射 -：.)".) 使"# / % . -（"#）&这样，上述 " 3 *" 个相点

"# 连线描述了系统在) 维相空间中随时间的演化过程，从而在 ) 维相空间中得到了一个相型 &从理论上
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讲，有足够的信息把原系统的动态展现在多维相空间上 !在相空间重构时，时间延迟!和嵌入维数" 的选取
决定了重构效果的好坏并影响到后续的研究，而由于目前对多变量时间序列相空间重构研究比较少，重构参

数的选取还处在探索阶段，本文采取分别求取各个时间序列时间延迟和嵌入维数的方法对地下水系统的多

变量时间序列进行重构，对重构后的序列利用偏最小二乘回归法进行处理，提取对地下水动态解释最强的成

分，避免了多变量时间序列相空间重构参数的复杂计算 !单变量时间序列时间延迟!和嵌入维数 " 选取的
具体算法参见文献［!!"，#$］!
! !" 偏最小二乘回归
偏最小二乘回归（%&）［#’］采用降维思想将系统多个变量进行综合与筛选并提取出少数对系统具有最佳

解释能力的新的综合变量，这些综合变量相互独立 !本文主要利用偏最小二乘法对重构后的序列提取对地下
水动态解释最强的成分，以克服因独立选取各个时间序列相空间重构参数而引起重构序列之间的相关性 !另
外，通过偏最小二乘法对系统进行降维处理，以降低神经网络输入维数，简化网络结构，增强网络稳定性［#!］!
下面以单因变量偏最小二乘回归模型来说明该方法 !
#()(# 建模步骤
记地下水系统某一实测变量（因变量）为 !!##，由降雨量、蒸发、灌溉回归补给、侧向补给等影响因子组

成的 $ 个自变量为｛"#，")，⋯，"$｝!为了研究因变量与自变量的统计关系，采集 # 个样本点，构成自变量与
因变量的数据表 # *（"#，")，⋯，"$）# + $和 $ *（!）# + # !偏最小二乘回归建模基本步骤可归纳如下：

$% 首先对数据进行标准化处理，记 %,，&,分别为 #，$ 经标准化处理后的数据矩阵 !
%, % &（"% ’ (（"%））) *+%

（ % & #，)，⋯，$）

%, &（%,#，%,)，⋯，%,$）#, $ &, &（! ’ (（!））) *{
-

（)）

式中：(（"%），(（!）———"%，! 的均值；*+%
，*-———"%，! 的均方差 !

&% 分别从 %,，&,中提取第 #个主成分 ’# * %,(#和 )# * &, .#，其中 (#，.#分别是 %,，&, 的第 #个轴，
且"(#" * #，.# * #，(# * %-

,&, )"%-
,&,") !分别作 %,和 &,对成分 ’#的回归方程：

%, & %# / ’#*-# &, & &# / +# ’# （$）
式中：*#，+#———相应的回归系数向量，*# * %-

, ’# )" ’#")，+# * &-
, ’# )" ’#")；%#，&#———回归方程的残差 !

’% 以 %#，&#代替 %,，&,用上述方法提取第 )个主成分 ’) * %#()，)) * &# +)以及 %,，&,的第 )个主轴

()，其中 () * %-
#&, )"%-

#&,")，作 %#，&#对 ’)的回归方程：

%) & %# / ’)*-) &) & &) / +) ’) （’）
式中：*) * %-

# ’) )" ’)")；+) * &-
# ’) )" ’)") !

(% 第 0 步（0 * $，’，⋯，1，1 为# 的秩），推求第 0 个主成分 ’0 和 +0 以及第 0 个主轴 !
#()() 交叉有效性检验
一般不需要选用全部成分来建模，而是选用前 0 个成分（ 0 . 1）’#，’)，⋯，’0 就可以得到预报性能良好

的模型 ! 0 的选取可采用类似于抽样测试法的工作方式：除去某个样本点 % 的所有样本点组成新的样本，使
用 0 个成分拟合一个回归方程，得到 -% 在样本点 % 上的拟合值 )-0（ / %）!对每一个样本点重复上述计算，并定
义 - 的预测误差平方根和为 20，有

20 & #
3

% & #
（-% ’

)-0（’ %））
) （!）

显然，如果回归方程的稳健性不好，误差很大，它对样本点的变动就会十分敏感，这种扰动误差的作用就会加

大 20 值，当 20 最小时，此时的 0 即为所求的成分数 !
! !) 神经网络模型
基于相空间重构的时间序列预测的常用方法有全域法、局域法和基于神经网络的时间序列预测方法等，

其中后者更适用于地下水动态的多变量时间序列预测的非线性问题［#!］!本文采用 $层 0%网络建模 ! 0%网
络模型是 122模型中最典型、应用最广泛的一种多层前馈网络模型，它包含输入层、隐含层及输出层 !设输
入层有 4 个结点 ’#，’)，⋯，’4，输出层为#个结点 !，隐含层数目由参考文献［#"］的方法确定 !输入层与隐含
层之间的权为 ,%5，阈值为!5，隐含层与输出层之间的权为 -5,，阈值为"，则各层神经元的输出满足
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!! ! " !
#

$ ! "
"$!#%$ &( )! #%$ ! " !

’

( ! "
$($ %( &"( )$ （#）

输出误差定义为

)总 ! "
$!

*

+ ! "
（ ,-+

! & -+!）$ （%）

式中：*———样本数；)-+!，-+!———第 + 个样本学习算法的输出值和实际值 .&’模型通过正向传播和反向传播来
调整神经元的权值，使得输出误差 )总 最小，具体算法详见文献［"#］.

! 模型的建立
相空间重构方法中最常用的是延迟坐标法，但用该方法重构时间序列其重构质量往往依赖于重构窗口

的选择，由于受数据容量和噪声等因素影响，坐标间难免存在线性依赖；另一方面，神经网络虽然可以以其强

非线性逼近能力通过输入输出样本的学习自动提取蕴含于系统中的复杂非线性映射规则，但是如果输入变

量之间的相关性过强，就会影响网络的性能，破坏预测结果 .而偏最小二乘回归方法可以很好地解决以上问
题 .偏最小二乘回归方法利用降维的思想将系统多个变量进行综合与筛选并提取出少数对系统具有最佳解
释能力的新的综合变量，用这些互不相关的综合变量来描述多维空间的绝大部分动态特性 .因此，可以利用
偏最小二乘回归方法在延迟重构相空间的基础上对重构时间序列进行信息提取，选择对系统解释最佳的成

分，消除坐标之间的线性依赖性，同时以这些提取的成分作为神经网络输入，解决网络输入相关性问题 .基于
多变量相空间重构的地下水动态预测神经网络模型的具体建模步骤如下：

"# 选取地下水动态变化的影响因素 .影响地下水动态变化的因素主要包括降雨、蒸发、河流侧向补给
等，通常不同因素序列的选取对预测结果影响不同，需根据具体问题和数据收集难易程度选取变量序列 .

$# 确定延滞时间!和嵌入维数/ .对于地下水动态的多变量时间序列的时间延迟!和嵌入维数/ 的选
取，可以针对各变量子序列｛0(，1｝，采用单变量时间序列确定延迟时间和嵌入维数的方法分别选取!( 和 /(，

然后利用所得的参数按照式（"）对地下水动态的多变量时间序列进行相空间重构得到 2 ( 3!相点 $1 .
%# 利用偏最小二乘回归法提取主成分 .对地下水系统多变量时间序列重构得到的每个相点 $1，首先按

式（$）对 $1 进行标准化处理，然后利用式（)），（*）进行主成分提取，并采用交叉有效性利用式（+）计算 4#，根

据 4# 值变化来确定提取的主成分数 .一般以 4# 达到最小值所对应的 # 作为提取的主成分数，得到互不相
关的 # 个成分 %"，%$，⋯，%#，构成主成分转换矩阵 & .

&# 网络结构的建立 .根据偏最小二乘回归得到的 # 个主成分，以 # 作为网络的输入层节点数，输出层
节点为 "，隐含层节点数通过试错法确定 .从重构的地下水多变量时间序列中提取学习样本，经主成分转换
矩阵 & 转换后构成训练集，对网络进行训练，直至达到误差精度要求为止 .

’# 预测 .网络训练成功后，以此时的网络参数进行预测，将最后 / 维相空间相点 $2 通过主成分转换矩

阵 & 提取 # 个主成分加入到网络输入中，对地下水位（或泉流量）0"，2 , 5进行预测 .

图 ( 地下水位动态曲线与降雨量的关系
)*+#( ,’-".*/012*3 $’.4’’0 +5/60&4".’5 ."$-’

"0& 35’%*3*.".*/0

7 应 用 实 例
以黑龙洞泉域 "-+. / $!!$ 年地下水动态数据序

列为依据，考虑到资料获取的难易程度，选取降雨量作

为影响因素，构成地下水动态的多变量时间序列，地下

水位动态曲线与降雨量的关系如图 "所示 .以 "-+. /
"--%年地下水位及降雨量数据作为相空间重构和神
经网络学习的基本数据，将 "--. / $!!$年的实测数据
用于预测检验 .
7 .( 确定相空间饱和嵌入维数 ’ 和延迟时间#
采用互信息法分别计算地下水位以及降雨量时间

序列的互信息函数，并取其第 "个极小值点作为延迟
时间，求得地下水水位时间序列的延迟时间!" 0 $，降雨量时间序列的延迟时间!$ 0 )；嵌入维数的计算采用
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图 ! !" 随成分个数变化的曲线

"#$%! &’(#’)#*+ *, !" -#). +/012( *,

3(#+4#3’5 4*03*+2+)6

文献［!"］提供的方法，计算得到地下水水位时间序列的
嵌入维数 !! # $，降雨量时间序列的嵌入维数 !$ # % "利
用所得的参数按照式（!）重构相空间 "
7 "! 用 89:提取主成分
对重构序列按式（$）进行标准化处理，然后根据偏最

小二乘回归方法提取成分 #，并采用交叉有效性确定主
成分个数，#$ 随成分个数变化情况如图 $所示 "从图 $可
以看出，当主成分数为 %时，#$ 值达到最小，因此确定主

成分个数为 % "这 %个主成分 $!，$$，$&，$’，$(，$)，$"，$% 的
表达式为

$!
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$&
$’
$(
$)
$"
$
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图 7 模型预测值与实际值的比较
"#$%7 ;*03’(#6*+ *, 3(2<#4)2< (26/5)

*, 0*<25 -#). *162(=2< <’)’

7 "7 建立网络
将提取的 %个主成分 $!，$$，$&，$’，$(，$)，$"，$%作为神经

网络的输入，建立 %个输入节点、,个隐含层节点、!个输出
节点的神经网络模型，经 )$ 次迭代，收敛误差符合精度要
求，学习结束 "网络学习的拟合值与实测值的比较如图 &
所示 "
7 "> 预测
根据训练好的网络，预测 !,,% . $**$年的地下水位，并

以实测数据进行对比（图 &）"为验证方法的有效性，对地下
水水位建立单变量时间序列相空间重构神经网络模型，在

确定预测模型的结构时，直接分别取 ! # $，&，’，⋯维来重
构相空间，以最好的模拟预测结果来筛选嵌入维数 "经反复

表 ? 黑龙洞泉域地下水位预测结果
@’152 ? 8(2<#4)2< (26/5) *, $(*/+<-’)2( )’152

,*( A2#5*+$<*+$ 63(#+$ ’(2’

年份
实际

值 )/

多变量时间序列 单变量时间序列

预测值 )/ 相对误差 ) * 预测值 )/ 相对误差 ) *

!,,% !$(+$( !$(+!! 0 *+!! !$’+%) 0 *+&!
!,,, !$!+(* !$!+)! *+*, !$!+)* *+*%
$*** !$!+&& !$*+(% 0 *+)$ !$!+%& *+’!
$**! !$&+)) !$&+%! *+!$ !$&+&$ 0 *+$"
$**$ !$!+’, !$!+%) *+&* !$$+!" *+()

试算，!# $，! # ’ 时误差最小，此时网络参数为输
入节点数为 ’，隐含层节点数为 !*，输出层节点数为
!，预测结果见表 ! "由表 ! 可以看出，$ 种模型的计
算值和实际值都比较接近，但多变量时间序列模型

的平均相对误差为 *+$(*，而单变量模型为
*+&&* "因此，总体上多变量时间序列模型较单变量
模型预测效果要好些 "

> 结 论

本文从地下水系统多元变量时间序列出发，以

相空间重构理论为基础，将偏最小二乘回归与神经网络结合的方法引入到地下水动态的多变量时间序列建

模与预测中，提出了基于多变量相空间重构地下水动态预测的神经网络模型，对地下水动态多变量时间序列

"!第 !期 刘卫林，等 基于多变量相空间重构的地下水动态神经网络预测模型



预测进行了有益的尝试 !黑龙洞泉域地下水动态预测结果表明，基于多变量相空间重构地下水动态预测的神
经网络模型，概念清晰，计算简便，具有较好的应用价值，为地下水动态预测提供了一种新思路，也可为多变

量影响下的其他复杂系统预测提供借鉴 !
由于资料限制，本文仅考虑了降雨量，而在实际问题中，地下水动态系统往往受降雨、蒸发、灌溉回归补

给、侧向补给等因素影响，因此，对于资料丰富的地区，有必要对影响地下水动态变化的主要因素进行建模，

以便更好地揭示地下水动态变化特征 !
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