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基于辐射传输模型的铝粘土矿物光谱解混

研究及对火星遥感的启示
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摘  要  火星全球风化剖面中，铝粘土矿物如高岭石与蒙脱石比例的变化反映了化学风

化强度与气候条件的差异。因此，准确估算铝粘土矿物的含量对于重建火星古气候与宜居

环境具有重要意义。光谱解混作为矿物丰度反演的重要手段，但受限于地面实验验证不足，

尤其缺乏对具有相似光谱特征的矿物混合体系的系统评估，解混方法的适用性与反演精度

仍不明确。为此，本文使用实验室获取的高岭石-蒙脱石和高岭石-蛋白石两组共 12 条混合

光谱，采用行星表面光谱反演最常用的两种辐射传输模型（Hapke 模型与 Shkuratov 模

型）开展光谱解混研究。实验结果显示，Shkuratov 模型在 7 条混合光谱中丰度反演误差

低于 10%，2 条在 10%~20%；Hapke 模型仅有 3 条丰度反演误差低于 10%，7 条在

10%~20%，表明 Shkuratov 模型整体精度优于 Hapke 模型。本研究为火星铝粘土的光谱定

量反演提供了方法验证，也为更复杂的含水矿物混合体系提供了模型参考。
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Abstract  The  relative  abundances  of  aluminum-bearing  clay  minerals  such  as
kaolinite and montmorillonite in Martian weathering profiles reflect variations in
chemical  weathering  intensity  and  paleoclimatic  conditions.  Accurate
quantification  of  these  minerals  is  essential  for  reconstructing  early  Martian
environments  and  evaluating  their  potential  habitability.  Spectral  unmixing
provides a powerful means to retrieve mineral abundances, yet its accuracy remains
uncertain due to  limited laboratory  validation,  particularly for  hydrated mineral
mixtures with overlapping absorption features. In this study, two sets of laboratory-
prepared  mixtures  (kaolinite–montmorillonite  and  kaolinite–opal,  comprising  12
spectra)  were  analyzed  using  two  widely  applied  radiative  transfer  models  for
planetary spectroscopy,  the Hapke model and the Shkuratov model.  The results
show that the Shkuratov model achieved abundance errors below 10% in seven
samples and between 10–20% in two samples, while the Hapke model produced
only three samples below 10% and seven between 10–20%. Overall, the Shkuratov
model  demonstrated  higher  inversion  accuracy.  This  work  provides  an
experimental validation framework for quantitative spectral unmixing of Martian
aluminum clays and offers methodological guidance for analyzing more complex
hydrated mineral mixtures in future study.
Key words  Spectral Unmixing, Hydrated Minerals, Radiative Transfer
Model, Mars

0. 引言

尽管现代火星表面环境极度寒冷干旱，但大量的矿物学证据表明早期火星

曾存在稳定的液态水活动 [1]。轨道遥感探测结果显示，在火星古老的地层中

分布着多种粘土矿物，它们不仅记录了火星早期水环境条件，也是保存潜在生

命标志物的重要载体 [2–5]。在火星全球风化剖面中，铝粘土如高岭石、蒙脱

石常位于铁镁质粘土之上，反映由降水淋滤引起的风化成土过程 [6–8]。其中，

蒙脱石多形成于季节性干湿交替的气候，而高岭石则常发育于温暖湿润环境，

代表更强的化学风化作用 [9,10]。剖面中高岭石与蒙脱石的相对比例变化可指

示气候条件和风化强度的差异 [10,11]。因此，厘清铝粘土的类型与含量对于限

定火星早期的气候特征和宜居环境具有重要意义。

高光谱遥感是获取火星表面大尺度物质成分的重要手段，可通过诊断性光

谱特征确定铝粘土矿物类别 [2]。具体而言，高岭石在 1.39 和 1.41 µm 具有一对

狭窄而深的不对称双峰吸收，在 1.92 µm 表现为浅吸收，在 2.16 和 2.21 µm 再
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次出现类似的双峰吸收特征；蒙脱石在 1.41 和 2.21 µm 分别呈现较窄吸收带，

在 1.91 µm 处则为深而狭窄的吸收 [12]。前人通过可见光及红外矿物制图光谱

仪（Observatoire pour la Minéralogie, l'Eau, les Glaces, et l'Activité，OMEGA）和

紧凑型侦查成像光谱仪（ Compact  Reconnaissance  Imaging Spectrometer  for

Mars，CRISM）在火星全球识别了大量铝粘土矿物露头，其中茅尔斯峡谷

（Mawrth Vallis）是铝粘土最为集中的区域之一 [4,5,13]。受空间分辨率限制，

轨道遥感获取的光谱通常为混合光谱，McKeown 等指出茅尔斯峡谷地区

CRISM 数据呈现的~2.2 µm 吸收带的变化可能是铝粘土矿物混合引起的 [12]。

此外，其他在~1.4，~1.9，~2.2 µm 具有相似吸收特征的矿物如蛋白石 [14]混入

也可能产生相同的光谱特征，由此带来的“异物同谱”现象 [15]使得准确获取

粘土矿物分布信息更加困难。

光谱解混是将观测的混合光谱分解为一组纯净的端元和对应丰度的技术

[16]。解混模型从本质上可分为线性和非线性，其中非线性混合模型综合考虑

光线在介质之间的多次散射和吸收，更符合行星表面矿物颗粒致密混合的场景 

[17–19]。Hapke模型 [20]和 Shkuratov模型（简称 SK99模型） [21]是火星矿物

定量反演最常用的两种非线性辐射传输模型。例如，Liu 等使用 Hapke模型反演

了 Gale撞击坑矿物丰度 [18]；Zastrow 等利用同样的方法评估了 Jezero撞击坑

橄榄石和碳酸盐含量 [19]；Poulet 等基于 SK99模型分析了“好奇号”四个预选

着陆点的矿物组成 [17]。然而由于缺乏地面真值，遥感反演结果的精度难以评

价。

前人通过实验室制备的辉石和橄榄石混合物，以及 HED陨石光谱对 Hapke

模型和 SK99模型的反演精度进行评估，结果表明丰度反演误差通常在 5~10%

[22–24]。但上述研究聚焦的铁镁质矿物光谱吸收特征较少、吸收带较宽，对光

谱特征复杂的含水矿物反演精度探讨不足。为此，本文使用实验室已知端元和

混合比例的高岭石-蒙脱石，高岭石-蛋白石两组混合物开展光谱解混精度评价，

为高光谱遥感矿物定量反演结果提供参考。

1. 研究数据与方法

1.1  混合光谱数据
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本文选取美国布朗大 学 反射光 谱实验室（ Reflectance  Experiment

Laboratory，RELAB）数据库 [25]中两组混合光谱数据：高岭石-蒙脱石，高岭

石-蛋白石混合光谱。高岭石（KGa-1）和蒙脱石（SWy-2）样品来源于国际粘

土矿物协会，蛋白石样品采自夏威夷基拉韦厄火山 [12]。所有端元矿物经过研

磨过筛，粒径均小于 125 µm，按质量分数配比混合后，在室温条件下开展光谱

测量，入射角、出射角和相角分别是 30°，0°，和 30° [12]。考虑到火星轨道探

测中对含水矿物的分析主要依赖短波红外波段，本文选取 1.0~2.55 µm 光谱范围

进行模型测试。图 1展示了两组混合反射光谱随高岭石含量的变化趋势，每条

光谱上的文字标注分别为 RELAB 光谱编号和高岭石的质量分数。随着高岭石

比例的降低，整体反射率下降，原本在~1.40 和~2.20 µm 处明显的不对称双峰特

征逐渐退化为蒙脱石或蛋白石主导的单峰吸收，同时在~1.90 µm附近的吸收深

度增加。

图 1  实验室两端元混合光谱反射率曲线。每条光谱上标注分别为 RELAB 光谱编号和高岭

石的质量分数，高岭石含量从上到下依次降低。（a）高岭石-蒙脱石混合光谱；（b）高岭

石-蛋白石混合光谱。

Fig. 1. Laboratory reflectance spectra of binary mixtures. Each spectrum is labeled with its
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RELAB spectral ID and the mass fraction of kaolinite. The abundance of kaolinite decreases from

top to bottom. (a) Kaolinite-montmorillonite mixtures. (b) Kaolinite-opal mixtures.

1.2  研究方法

1.2.1  Hapke模型

在 Hapke模型中，反射率可表示为观测角度与单次散射反照率的函数：

R( i , e ,g )=
ωave

4(μ0+μ )
\{[1+B (g )] P (g )+H( μ0 )H (μ )-1\}

（1）

式中 R 为反射率； i，e，g 分别为入射角、出射角和相位角；μ0=cos( i )，

μ=cos( e )； 后 向 散 射 函 数 B (g )=1
1+(1/h) tan (g /2)

， 其 中 角 宽 度 参 数

h= -3
8
ln (1-Φ )，本文Φ取 0.6 [23]；相函数P (g )=1+ bcos (g )+c(1.5cos2 (g )-0.5)，

其中参数 b描述了单颗粒的前向或后向散射程度，参数 c 表示侧向散射的程度，

本 文 b 和 c 分 别 取 -0.4 和 0.25  [22] ； 多 次 散 射 函 数

H (μ )=\{1- ωμ[ r0+
1-2 r0μ
2

ln( 1+μ
μ

)] \}-1，其中r 0=(1-√1- ω)/(1+√1-ω )；ωave为平均

单次散射反照率，

ωave=∑
i

Miωi

ρi d i
/∑

i

M i

ρi d i

（2）

式中M i，ωi，ρi，d i分别为第 i个矿物端元的质量分数、单次散射反照率、密度

和粒径。当端元粒径相同时，公式（2）可化简为ωave=∑
i =1

N

F iωi
，F i

为第 i个矿物

端元的体积分数 [26]。矿物的单次散射反照率取决于其光学常数（折射系数实

部 n 和虚部 k）和粒径：

ω=Se+(1- Se )
(1-Si )Θ
1-SiΘ

(3)
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式中外部入射光菲涅尔反射率Se=
(n -1)2+k2

(n +1)2+k2 +0.05
；内部入射光菲涅尔反射率

Si=1.014-
4
n ( n+1)

；Θ是矿物颗粒的内部传输系数，可表示为

Θ=e-αs (4)

式中端元矿物吸收系数α =4 πk /λ，λ为波长；假设所有颗粒都为不规则形状，

则光程s=0.2d [23]。

1.2.2  Shkuratov模型

在 SK99模型中，反射率可表示为矿物光学常数（n 和 k）、光程（s）和波

长（λ）的函数，而与观测角度无关：

R( n , k , s , λ )=
1+ρb

2 -ρ f
2

2ρb
- √( 1+ρb

2 -ρf
2

2ρb
)
2

-1
(5)

式中后向散射ρb=q×r b，前向散射ρf =q ×rf+1-q，其中q为颗粒填充体积分数，

本文取 0.6 [23]；r b和r f可分别表示为：

r b=Rb+
1
2
TeTiR i e

-2τ /(1-R i e
- τ ) (6)

r f=R f+TeTi e
-τ+1

2
TeTiR i e

-2 τ/(1-R i e
- τ ) (7)

其中R e≈ (
n -1
n+1

)
2

+0.05，Rb≈ (0.28n -0.2)R e，R i≈1.04-1/n
2
，Te=1-Re，Ti=1-R i，

τ =4 π ks/λ。

1.2.3  光谱解混

端元的折射系数（n 和 k）是两种辐射传输模型的重要输入 [27,28]，其中

实部 n描述光在介质中传播速度的下降程度，在可见光到短波红外范围随波长

变化极小，可认为是常数。矿物 n值和密度可从全球矿物数据库Mindat.org 获

取（https://www.mindat.org/），本文高岭石，蒙脱石，蛋白石三种端元 n值分

别取 1.54，1.52，和 1.45，密度分别为 2.65，2.35，2.20 g/cm3。虚部 k 表示光在

介质中传播时的吸收程度，在可见光到短波红外范围随波长变化较大。精确获
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取矿物 k值通常依赖于晶体透射实验，其对样品要求较高，测量成本较大，目

前仅有少数矿物 k值公布 [23]。Roush 等研究表明，通过反射光谱结合辐射传

输模型求解 k值与基于透射实验测量结果吻合较好 [29]，因此，本文分别采用

Hapke模型和 SK99模型计算各端元的 k值。

针对Hapke模型，在已知端元反射率、观测几何、实部 n 及粒径等参数条

件下，可依据公式（1）-（4）反解各端元 k值；同样地，针对 SK99模型，可

通过公式（5）-（7）进行计算。获得端元光学常数后，分别代入对应的辐射

传输模型构建目标函数，即最小化模型预测混合光谱与实测光谱之间的残差，

并采用内点法（interior-point method）实现优化求解 [30]，从而反演混合

光谱中各端元的丰度与粒径。在优化过程中，为确保结果的物理合理性，丰度

范围设置为 0~1，粒径范围设置为 0~125 µm。考虑到 Hapke 与 SK99模型

在物理假设上的差异，为保持自洽性，仅使用 Hapke模型求得的 k值代入

Hapke模型进行光谱解混，SK99模型亦同理 [23]。最后分别从丰度、粒径

和光谱重构残差三个方面对反演精度进行评价，其中光谱重构残差指重构光谱

（各端元光谱按反演丰度加权求和）与实测混合光谱之间的均方根误差

（RMSE）：

RMSE=√1L ∑
i =1

L

(R i -R i )
2 (8)

式中 R 和R分别为实测与重构反射光谱，L 为波段数。

2. 实验结果

2.1  折射系数虚部

基于辐射传输模型解算的端元矿物折射系数虚部如图 2所示，高岭石 k值

在 10-7~10-3之间，蒙脱石和蛋白石 k值在 10-5~10-3之间。k值越高代表在该波长

吸收越强，则反射率越低。针对每种矿物，k值在~1.40，~1.90 和~2.20 µm 的局

部最大值所在波长与该矿物的诊断性吸收位置对应。此外，Hapke模型（红色

虚线）和 SK99模型（蓝色实线）反演的 k值随波长的变化趋势一致，但是前者

获得的 k值总是低于后者，该现象与前人研究结果一致 [23,31]，可能与两种模

型在颗粒散射特性处理方式等方面不同有关。
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图 2  矿物折射系数虚部。红色虚线和蓝色实线分别代表 Hapke模型和 SK99模型反演结果。

（a）高岭石；（b）蒙脱石；（c）蛋白石。

Figure 2.  Imaginary part of the refractive index of minerals. The red solid lines and blue dashed

lines represent the inversion results obtained using the Hapke model and the SK99 model,

respectively. (a) Kaolinite; (b) Montmorillonite; (c) Opal.

2.2  解混结果

2.2.1  丰度反演结果

由于每组混合实验仅包含两种端元矿物，且其丰度之和为 1，故结果中仅

展示高岭石的反演丰度。图 3 对比了两种模型的高岭石丰度反演结果，横轴为

实测值，纵轴为模型解混获取的含量。图中黑色实线为 1:1线，与之平行的虚

线和点线分别表示 10%和 20%误差范围。在高岭石 -蒙脱石混合实验中（图

3a），当高岭石含量低于 15%时，两种模型均明显高估其含量，误差超过

20%，且 Hapke模型偏差更大；此外，Hapke模型反演结果普遍高于真值，绝

大多数位于 10%误差线之上；当高岭石含量在 15%~50%之间，SK99模型反演

误差在 10%以内。除 C1JB795 和 C1JB801两条混合光谱外，SK99模型整体误

差约 10%。在高岭石-蛋白石混合实验中（图 3b），Hapke模型解混误差整体在

10%~20%之间；而 SK99 模型在高岭石含量低于 50%时，解混误差不超过

10%。整体而言，当高岭石丰度低于 75%时，SK99模型在两组实验的反演精度

均优于 Hapke模型。
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图 3  实测与光谱解混获得的高岭石含量。红色和蓝色点分别为 Hapke模型和 SK99模型反

演结果，黑色实线和虚线分别为 1:1线和 10%误差线，灰色点线为 20%误差线。（a）高岭

石-蒙脱石混合实验；（b）高岭石-蛋白石混合实验。

Fig.3  Observed versus modeled kaolinite abundances. Red and blue dots represent results from

the Hapke and SK99 models, respectively. The black solid and dashed lines indicate the 1:1 line

and 10% offset line, while the gray dotted line denotes the 20% offset line. (a) Kaolinite-

montmorillonite mixtures; (b) Kaolinite-opal mixtures.

2.2.2  粒径反演结果

图 4展示了每条混合光谱反演得到的最优粒径分布，横轴为光谱编号，纵

轴为粒径，浅黄色区域表示端元实际粒径范围。圆形和方形分别代表高岭石和

蒙脱石，空心和实心符号分别对应 Hapke模型与 SK99模型的反演结果。在高

岭石-蒙脱石混合实验中（图 4a），除了 C1JB795（高岭石含量为 15%），两种

模型反演的高岭石粒径均大于蒙脱石。其中，SK99模型反演的高岭石粒径通常

达到设置粒径的最大值（125 µm），显著高于 Hapke模型的反演结果；而对于

蒙脱石，SK99模型反演的粒径略低于 Hapke模型。在高岭石-蛋白石混合实验

中（图 4b），Hapke模型反演的高岭石粒径始终高于蛋白石。在 SK99模型中，

当高岭石含量不超过 40%时，反演结果显示其粒径大于蛋白石，超过该比例后

则相反。实验结果表明，两种模型对折射系数较低的高岭石倾向于反演出更大

的粒径。特别是 SK99模型在多个样本中直接达到输入粒径范围的上限。需要

指出的是，由于缺乏矿物粉末的显微成像数据，无法测量各端元矿物真实的粒
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径频率分布，因此本文反演的粒径结果仅供参考，后续研究仍需结合实测粒径

数据进行验证。

图 4  端元矿物粒径反演结果。圆形和方形分别代表高岭石和蒙脱石，空心和实心符号分别

表示 Hapke 和 SK99模型，黄色矩形表示使用的矿物粒径范围（<125 µm）。（a）高岭石-

蒙脱石混合实验；（b）高岭石-蛋白石混合实验。

Figure 4. Derived grain sizes of endmember minerals. Circles and squares represent kaolinite and

montmorillonite, respectively, while open and filled symbols correspond to results from the Hapke

and SK99 models. The yellow rectangle indicates the particle size range used in the experiments

(<125 µm). (a) Kaolinite–montmorillonite mixtures; (b) Kaolinite–opal mixtures.

2.2.3  光谱重构结果

本文比较了 Hapke模型与 SK99模型在两组混合实验中的光谱重构效果。

如图 5所示，灰色实线代表 RELAB实测光谱，红色虚线和蓝色实线分别对应两

种模型重构的光谱。总体来看，两种模型的重构光谱在主要吸收带位置与形状

上均与实测光谱较为吻合，表明模型能够有效表征矿物混合特征。然而，基于

SK99模型的重构光谱整体上更接近实测结果，其均方根误差普遍低于 Hapke模

型，进一步表明 SK99模型在高岭石丰度反演中优于 Hapke模型。
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图 5  实测与重构的混合光谱曲线。子图标题为 RELAB 光谱编号，实测光谱用灰色实线表

示，Hapke模型和 SK99模型的重构光谱分别用红色虚线和蓝色实线表示，重构残差在左下

角显示。

Fig.5  Measured and modeled mixture spectra. Each subplot title corresponds to the RELAB

spectral ID. The measured spectra are shown as gray solid lines, while the reconstructed spectra

from the Hapke and SK99 models are plotted as red dashed and blue solid lines, respectively. The

RMSE for each model is shown in the lower left corner of each subplot.

3. 讨论

本研究采用 Hapke 与 SK99两种辐射传输模型，分别对两组实验室混合光
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谱进行矿物丰度与粒径的联合反演。尽管实验设置中端元种类与混合比例均已

知，部分样本的丰度反演误差仍超过 20%，本文将从光谱反演误差来源、遥感

适用性两个方面展开讨论。

（1）光谱反演误差来源的可能包括：①由于矿物颗粒间往往存在团聚、分

层或局部包裹现象，导致光在颗粒间传播路径非均匀分布，实际混合状态与模

型假设不完全相符；②模型简化带来的系统性误差。前人指出不同矿物的散射

相函数在可见到短波红外波段具有波长依赖性，且受颗粒形态、粗糙度影响

[32,33]。而在模型中使用经验参数 [22]难以处理具有复杂吸收特征的矿物；③

尽管基于反射光谱反解的 k值在弱吸收波段与透射实验测量结果高度吻合，但

在强吸收波段仍存在差异 [29]，缺乏高精度的端元光学常数也会影响解混精度

[34]；④自然样品粒径频率分布可能呈现单峰或多峰，粒径变化会改变光程，

进而影响反射率和吸收深度。前人研究指出“大粒径-低丰度”与“小粒径-高

丰度”的组合可产生几乎相同的光谱，导致解的不唯一 [34]。已有光谱解混研

究通常为简化模型不考虑粒径变化而只聚焦于丰度反演。本研究引入粒径虽可

提高模型拟合精度，但由于缺乏粒径分析数据支持，反演的粒径结果只能作为

定性趋势参考，对反演结果的物理解释仍需谨慎。

（2）遥感适用性：本研究基于实验室两端元混合体系的解混验证，为复杂

体系的光谱解混提供了参考，未来可从以下方向开展深入研究：①拓展到多端

元混合体系。实际火星遥感场景中，观测光谱往往由多种矿物、多粒径混合而

成，需进一步评估两种模型在更复杂混合体系中的适用性和稳定性；②端元未

知条件下的解混精度。本文基于已知端元光谱开展解混实验，但实际应用中缺

乏先验知识，在端元未知条件下如何从高光谱遥感影像中准确提取端元并开展

光谱解混分析，构建高精度的反演模型仍需开展大量研究。

4. 结论与展望

本文基于 Hapke模型与 SK99模型对高岭石-蒙脱石和高岭石-蛋白石两组实

验室混合光谱开展了定量反演研究，系统评估了两种模型在矿物丰度与粒径反

演中的性能。主要结论如下：

（1）丰度反演：在两组共 12 条混合光谱中，SK99模型在 7个样品中丰度

反演误差低于 10%，2个样品在 10%~20%之间；相比之下，Hapke模型仅有 3

最新
录用



 13

个样品误差在 10%以内，7个在 10%~20%之间。结果表明，SK99模型在大多

数混合物中取得了更精确的丰度反演结果；

（2）粒径反演：两种模型均倾向于为高反射率端元如高岭石得出更大的粒

径。但由于缺乏矿物粒径实测数据，本研究中粒径反演结果仅作定性趋势参考；

（3）光谱重构：SK99模型在整个波段范围内的重构光谱与实测光谱更为

一致，且重构残差普遍小于 Hapke模型，进一步证明其在光谱解混的优势。

本研究为后续开展高光谱遥感图像中铝粘土矿物定量反演提供了实验依据

与模型参考，未来将从以下方向进一步深入研究：如引入实测粒径数据对反演

结果进行约束与验证；拓展模型至更复杂的多端元、多粒径混合体系；结合火

星遥感图像与端元提取算法，实现面向真实场景的矿物解混与丰度反演应用。
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