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Мониторинг и прогнозирование концентраций тяжелых металлов в почве имеет важное значение для обеспечения продуктивности сельского хозяйства и поддержания здоровья экосистем [3]. Алгоритмы машинного обучения становятся мощным инструментом для анализа сложных наборов экологических данных, предлагая экономически эффективное решение для прогнозирования распределения элементов и оценки рисков загрязнения территорий [1]. В связи с этим целью работы является оценка эффективности моделей на основе алгоритмов машинного обучения для прогнозирования концентраций тяжелых металлов в почве природной среды.

В качестве материалов для исследования выступают 3 300 концентраций элементов в почве, мг/кг: Al, B, Ca, Cu, Fe, K, Mg, Mn, Na, Ni, Zn, собранных с горы Ида (Турция). Описание процедуры сбора образцов и получения концентраций элементов приведено в работе [2]. Методами исследования являются: множественная линейная регрессия (MLR), дерево принятия решений (DT), метод случайного леса (RF), многослойный персептрон (MLP). Реализация методов машинного обучения, статистический анализ и построение матрицы корреляций осуществляется в среде разработки Python в библиотеках scikit-learn, графическая интерпретация полученных результатов в библиотеке matplotlib.
В ходе работы выполняется статистический анализ набора данных по концентрациям тяжелых металлов в почве, определяются закономерности распределения концентраций с помощью корреляционно-регрессионного анализа значений концентраций. Далее происходит обучение и тестирование моделей на основе 6-кратной перекрестной проверки с использованием функции GridSearchCV для оптимизации гиперпараметров и нахождения комбинаций для лучшей производительности моделей. На заключительном этапе сравнивается эффективность моделей по критериям качества: коэффициенту детерминации, средней абсолютной процентной ошибки, средней абсолютной ошибки.
Результаты работы показывают существенные различия для элементов. Модели, построенные на основе DT, показывают большую эффективность при прогнозировании Al, Cu, K, Ni и Zn. Обладая хорошей способностью прогнозировать нелинейные отношения между зависимыми и независимыми переменными, модели RF показывают лучшую эффективность для элементов: Al, Ca, Fe, Mg, Mn, Na. Для определения B использование MLP является более целесообразным вариантом. По результатам работы уравнения MLR показали наименьшую эффективность, что, по-видимому, связано с отсутствием возможности фиксировать нелинейные связи между зависимыми и независимыми переменными.
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