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摘要：支持向量机（+2K）是基于统计学理论的线性分类器，通过寻找最优分类超平面，实现结构风险最小。
对于非线性问题，引入核函数，在高维空间中构造较低 2.维的函数集，获得较好的学习效果和泛化能力。
针对以往水质评价方法存在的问题，将 +2K方法应用于水质评价中，结合研究区的水环境特征，选择 (L+、
K:、总铁、氟、总砷、总硬度、1,M

@ 、.4 M、+,! M
= 为评价因子，并对数据进行极差化处理，通过 NDJOP9软件包求模

型惩罚系数 ! 并实现核函数的选择，采用 KC;4CJ编程建立支持向量训练器和学习机，对不同层位的地下水
水质状况进行评价，分析评价结果，为该区饮水安全规划提供科学依据；并将评价结果与综合水质评价法和

模糊综合评判法进行比较，探讨该方法的优越性和推广前景。
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在我国的三北地区，原生环境的恶劣导致地下

水水质较差，由水质而引发的地方病严重影响了人

们的生活质量。合理评价地方病严重区地下水水质

则成为当前水资源利用的一个首要问题。随着计算

机技术的迅速发展，基于数学模型的水质评价方法

不断涌现，而支持向量机算法（+2K）以最小结构风
险代替了传统的经验风险，通过求解二次型寻优问

题，获得全局的最优解，解决了传统神经网络法无法

避免的局部极值问题［#!!］；此外，支持向量机的拓扑

结构由支持向量所决定，避免了传统神经网络拓扑

结构需要经验试算的缺陷，在解决小样本、非线性及

高维模式识别问题中具有一定的优势。有关 +2K
算法已在模式识别、回归估计、概率密度函数估计等

方面获得了广泛的应用，其出色的学习性能被认为

是人工神经网络方法的替代方法。笔者通过对多种

水质评价方法的对比分析，采用 +2K 分类算法，以
吉林西部高氟、高砷区地下水水质为例，建立了水质

评价的支持向量机模型，并运用 KC;4CJ编程实现了
改进的算法。

! 区域环境概况

吉林西部位于松嫩平原的西南部，属北温带半

干旱大陆性气候区，地势东、南、西三面高，北部和中

部较低，地形似簸箕状［@］。研究区下伏一个巨大的

含水系统，埋藏有多个含水层，包括第四系孔隙潜水

和承压水含水层、新第三系大安组、泰康组孔隙裂隙

含水层和白垩系下统及上统裂隙孔隙含水层，相应

的埋藏有多层地下水。

研究区大部分地段矿化度小于 # F R N，仅局部地
段矿化度较大超过 @ F R N。由西部山前倾斜平原到
低平原边缘再到低平原中心，地下水的化学形成作

用由溶滤作用为主逐渐变为以蒸发浓缩和离子吸附

交换作用为主，相应的水化学类型也由 S.,@·.C、

KF型水逐渐向 S.,@·1C 型水转变，在接近盆地中
部的低平原区，由于新第三纪和第四系白土山组地

层沉积时的古气候干旱、寒冷，有利于沉积物及地下

水中的苏打盐渍作用的进行，加之盆地中心地下水

运动滞缓，赋存于该区域的地下水甚至出现苏打水。

受特定的沉积环境和强烈蒸发等因素的影响，

潜层地下水氟质量浓度普遍较高，一般在 #T" U @T$
9F R N，部分湖沼洼地处大于 @T$9F R N，最高达 #$T$ U
!AT$9F R N，形成了潜水高氟、第三系承压水高砷的
水化学场。研究区地下水砷、氟质量浓度严重超标，

以砷超标为例进行统计具体结果见表 #。
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表 ! 研究区不同井深，砷含量及样品检出率
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针对研究区地下水环境特征，笔者采用支持向

量机方法进行了水质评价，为保证研究区用水安全

提供依据。

" 研究方法

支持向量机是 6789:; 等［(］提出来的基于统计
学理论的小样本学习方法，基本原理：二值分类问

题通常用一个实值函数 !：!! "#" " 按照这样的
方式操作：当 !（ $）#* 时，输入 ! <（ $(，$0⋯ $#）%

赋给正类，否则赋给负类。在 !（ $）（其中 $$&）是
线性函数的情况下，函数可以写成为：

!（$）’ ( )·$ * + , ’ %
#

- ’ (
)-$- + , （(）

式中：)- 为权重系数；, 为偏置系数；（)，,）$"# =
" 是控制 . 函数的参数，决策规则由 $%9（ !（ $））给
出，按照惯例 $%9（*）< (。在这类假设中，> )·$ 4
? , < *被定义为超平面，将输入空间 & 分为两部
分［(!0］。

在试验过程中，固定函数间隔等于 (（见式（0）、
图 (）。

( )·$+ * + , ’ + (

( )·$/ * + , ’ / (
（0）

图 ! 线性可分情况下的最优超平面及支持向量

将支持向量所在平面的函数间隔"定义如下：

" ’ (
0 ( && )&&

) 0
·$+ * / ( && )&&

) 0
·$/( )* ’

&& (&&

) 0
（-）

&&

其中

&&

) 0为权重系数的 0阶范数，因此，最好
的分类效果对应着支持向量所在平面几何间隔的最

大化，即权重向量的范数的最小化。

对于非线性问题，支持向量机理论中，引入核函

数，把输入样本 &，通过映射#：!"" 将输入向量
!映射到高维特征空间 " 中。当在特征空间中构
造最优超平面时，训练算法仅使用空间中的点积，只

要核函数 0（$-，$1）<#（ $-）#（ $1）满足 @ABCAB条件，
没有必要知道#的形式，这种内积运算是可以用原
空间中的函数来实现的，这一点提供了可能导致的

“维数灾难”问题解决方法［0］。

非线性问题的二次优化的目标函数可写成

2（$）’
(
0%

#

- ’ (
$- /

(
0%

#

- ’ (
%

#

1 ’ (
$-$13-314（$-，3-）’

5%6 / (
0 5%75 （,）

式中：$- 为拉格朗日算子；3- 为对应于一组输入 &
的一次实现，5 <（$(，$0，⋯，$#）

% 7-1 < 3-314（ $-，$1），
并满足条件：* >$- > 8（ 8 为错误分类的惩罚因

子），%
#

- ’ (
$-3- ’ *对式（,）进行求解，得到训练集的

最优分类函数为：

!（$）’ ($%9 %
9

- ’ (
3-$-4（$-，$）+ ), （2）

对于最优分类平面中的偏置 , 则按下述公式
进行推求：

, ’ (
:;<%$’- $=

(
>

3- / %
$’- $=>

$-3-4（$’- ，$1 )） （1）
式中：$’- 为支持向量；$ 为未知向量；:;<为标准支

持向量数；=> 为支持向量集合。
式（2）称为支持向量机。

# 模型应用过程及结果讨论

# ?! 评价因子及样本集数据处理
基于对研究区水质特征的研究，参照地下水环

境质量标准，考察研究区多年水质评价过程，实验性

地构造随机数据（这里用 @7DE7F中的 G79H（）函数来
实现），选择合乎要求的数据作为训练样本。结合吉

林西部高氟高砷地区的水质特点以及地下水水质标

准，在水质评价中选择 IJK、@9、总铁、L’、总砷、总

硬度、MN’
- 、OE ’、KN0 ’

, 为评价因子。

由于水质评价中各项指标的量级不同，必须在

·*.·



评价之前进行数据的归一化处理，笔者采用极差化

处理方法，其表达式为：

!"# $（!# % !!"#）& !!$% % !!"#
式中：!!"#、!!$%分别为各项指标实测数据中的最大
值和最小值。

采用二叉树多值分类算法，分步进行水质评价，

对于第 ’ 级水质评价过程中，使用第 ’ 个支持向量
机，将 ’ 级训练样本取为正，大于 ’ 级的训练样本
取为负值，以此类推，训练得到 &级水质评价的四组
支持向量，对待评价的样本进行水质评价。

! (" 评价模型

表 " 吻合率与惩罚系数及核函数的关系

函数名称 ’(( )(( *(( +(( &(( ,((

( 线性核函数 -&.,)(& -&./),& -&./),& -,.(’’+ -,.(’’+ -&./),&
’ 多阶多项式核函数 &&.0+(& &&.0+(& /0.*+/, ,+.’(), &).0)-’ &-.&++)
) 高斯核函数 -&./),& -,.&0’) -,.)-,* -,.)-,* -,.0,,’ -,.&0’)
* 1"2!3"4核函数 -&.’&,/ -&.++’, -&.++’, -&./),& -&./),& -&./),&

支持向量机水质评价按以下基本步骤进行。

#$ 核函数及惩罚系数 ) 的选择：
笔者使用 5"6789软件包［&!/］来实现核函数、惩

罚系数 ) 等的选择，参数选择时首先将训练数据写
成如下格式：

% ’ ’：(.(+/* )：(.’)0)⋯⋯-：(.*0)(
* ’ ’：(.(/-0 )：(.((&+⋯⋯-：(.-/’+
第一列表示评价对象的类别，第二列及以后类

似列表示评价因子编号，第三列则表示经过极差化

处理的评价因子的值。:;7下运行 1<!=>$"# 4$=$ 4$?
=$ @!34AB 和 1<!C>A4"D= 4$=$ 4$=$ @ !34AB 4$=$ @ 3E=后，通
过 1<!=>$"#?D #’?= #) 4$=$ @ !34AB 进行调参。固定 +
后，改变 , 得到图 )类似的关系曲线。

图 " 任意核函数下，惩罚系数与准确率的关系
结合图 )，选择惩罚系数在 ’(( F ,((，与核函数

组合，训练结果的准确率见表 )。吻合率最高为
-,.0,,’-，对应的惩罚系数为 &((；核函数选择为高
斯核函数，即：

.（!#，!）$ A%C（%

!!

! !# %

!!

! )），! $ ’
%$ 将训练样本 !# 和所对应的分类值 /# 带入式

（+），并求解最大值。求出非零并小于 ) 的拉格朗
日算子对应的样本作为支持向量。

&$ 将支持向量重新组合并记录，同样使用高斯
核函数，将待预测的数据输入评价模型中，得到评价

结果。

! (! 模型应用及结果分析
以 9$=B$6为平台，建立支持向量训练机和水质

评价程序，以研究区 )((/年测试数据为例进行实证
研究，程序运行过程中各分类器所实现的最大分类

间隔值及分类值见表 *。对研究区水质进行评价，
评价结果见表 +。从表 + 可以看出，本区地下水水
质由于受高氟、高砷的影响，普遍较差，潜水"级水
占全部评价点的 &&G，第四系承压水中"级水占全
部评价点的 *,.*,G，特别值得关注的是本区第三
系地下水一直被认为是研究区的后备水源，在本次

采样评价结果中"级水仅占全部评价点的 &(G，应
引起有关部门的关注。

表 ! 支持向量机运行过程及三种方法的
水质评价部分结果比较（共 ’(个点）

支持向量机法模拟过程

模型机!’ 模型机!) 模型机!* 模型机!+

间隔 H
(.()/+

间隔 H
(.()+&

间隔 H
(.(+(0

间隔 H
(.*0&/

结果对比

支持

向量

机法

水质

综合

评价法

模糊

综合

评判法

I ’ I ’ I ’ ’ + + +
I ’ I ’ ’ * + *
I ’ I ’ I ’ ’ + + +
I ’ I ’ ’ ’ + + +
I ’ I ’ ’ * + +
I ’ I ’ I ’ * + *
I ’ I ’ I ’ ’ + + +
I ’ I ’ I ’ ’ + + *
I ’ I ’ I ’ ’ + + +
I ’ I ’ ’ ’ + * +
I ’ I ’ ’ * + *
’ ’ * ’
I ’ I ’ ’ * + *
I ’ I ’ ’ * * +
I ’ I ’ ’ * * +
I ’ I ’ I ’ ’ + + +
I ’ I ’ I ’ ’ * + +
I ’ I ’ I ’ ’ + + +
I ’ I ’ ’ * + *
I ’ I ’ I ’ ’ + ) +

表 ) 789模型运行结果

层位 #级 $级 "级
超标（"）水点所
占的比例 J G

潜水 + & ’( &&
第四系承压水 ’ , ) *,.*,
第三系承压水 ) + , &(
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为了说明支持向量机评价结果的合理性以及这

种方法在水质评价中应用的可行性，将其与模糊综

合评判法及综合水质评价法进行了比较（表 !）。
从表 !的结果对比可知，支持向量机的评价结

果与综合水质评价结果有 "#$相同，与模糊综合评
判法有 %&$相同。综合分析原因如下：
综合水质评价法是根据地下水水质标准来确定

水质评价指标的，对检测项目个数要求较全。若检

测项目偏少，会严重影响评价结果。而实际情况下，

部分离子或化合物要求较高的检测技术和费用；对

部分地区地下水的研究，无需严格按照水质标准来

测试多项指标浓度。因此，综合水质评价法受到了

限制。

模糊综合评判法［#］是以隶属度来描述模糊的水

质分级界限的，能较好地刻画环境质量客观存在的

状况。但是，!类和"类的隶属度为 ’时，所控制的
范围过大，会造成评价结果趋向两端；在给定污染因

子权重时，并没有理论上的依据；对于浓度很小，但

对水质评价结果影响很大的因子考虑不多。

支持向量机方法巧妙地运用了结构风险最小化

的理论，通过寻找最优超平面实现最大分类间隔，解

决了水质评价过程中的样本数量少、影响因素复杂、

评价指标有限等问题。在评价过程中，只要已知水

质标准，可用 ()*+),中的 -)./（）函数随机地产生足
够的训练数据，训练出支持向量后，对评价的数据进

行评价。即使只监测了两种离子，也只需根据地下

水水质标准，随机地产生这两种离子在各等级限值

范围内的一系列数据作为训练样本，通过给定的支

持向量学习机，训练得到 ! 个二维的支持向量，利
用式（0）所示的模型来评价水质。

! 结 论

"# 笔者建立了地下水水质量评价的支持向量
机模型，基于 ()*+),程序设计，对研究区 1&&#采样

点进行了水质评价，评价结果表明，该区地下水水质

普遍较差，特别是以往被作为备用水源地的第三系

承压含水超标也比较严重。

$# 将支持向量机模型的评价结果与综合水质
评价、模糊综合评价方法进行了应用对比，结果有

"#$相同，与模糊综合评判法有 %&$相同。对比分
析表明，支持向量机通过寻找最优超平面实现结构

风险最小，引入核函数来避免维数灾难，较好地解决

了其他数学方法在水质评价中遇到的小样本、非线

性、过学习、高维数、易产生局部极小点等实际问题，

可应用于水质评价中且具有较好的推广前景。

通过本次评价也发现，在利用支持向量机进行

训练的过程中，对训练数据的选择没有统一的规则，

而且还存在一定的随机性，这对最后的训练结果产

生一定的影响，有待进一步改进。
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