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摘要：为实现对土壤速效磷含量的快速测定，以关中觩土为材料，研究基于光谱分析的土壤速效磷含量测定方法。

首先用便携式近红外频谱仪在不同采样高度下，采集土壤样本 ９００～１７００ｎｍ波长范围的漫反射光谱，采用 ３倍标

准差准则和主成分分析得分图对异常样本进行判别和剔除，然后对比分析 ４种波长选择方法对建模效果的影响，

发现基于稳定的竞争性自适应加权抽样法的结果最佳，最后通过分析不同非线性建模方法对预测结果影响实验，

探明最小二乘支持向量机方法的预测结果最好。实验结果表明，采样高度为 １０ｃｍ时本文建立模型的土壤速效磷

含量预测决定系数为 ０８５８１，均方根误差为 １０８８０１，具有较高的精度，可对土壤速效磷含量进行快速预测。
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　　引言

土壤养分是影响农作物生长的主要限制因素之

一，农作物的生长需要从农田土壤中获得水分和各

种营养物质，其中土壤速效磷是植物所需的营养元

素之一，它的主要作用是促进作物体内营养物质的

运输、转化和积累，提高农作物抗寒和抗旱能力的形

成，同时增强农作物体内对酸碱平衡的缓冲作

用
［１］
，速效磷含量是决定植物生长和土壤生产力的

重要因素之一，也是指导科学平衡施肥的重要依据

之一，因此掌握农田土壤磷信息分布对指导农业生

产具有重要意义
［２］
。然而土壤中各种养分信息不



是固定不变的，而是进行着一系列生物的和物理化

学的变化，特别是土壤中的磷素，大部分是以迟效性

状态存在，故全磷量不能作为土壤磷素供应水平的

确切指标
［３］
，因此，迫切需要对土壤速效磷进行快

速检测。

传统的土壤速效磷成分检测方法采用某些化学

试剂溶液来提取测定，步骤繁琐，耗时费工，很难实

现实时检测
［４］
。近红外光谱分析技术（Ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄ

ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｙ，ＮＩＲＳ）具有快速、无损、低成本检测的
特点，它可以在短时间内分析大量土样，实现土壤参

数的实时在线测量，更加适应精准农业的发展要求，

得到了农业领域学者的高度关注
［５］
。

近红外光谱分析法在评价土壤有机质和土壤氮

素、钾素等方面也已经有了大量的研究并获得认可，

但由于磷在土壤中存在的多样性和有效磷的复杂

性，且近红外区域光谱的重叠，很难建立精确度高的

磷素预测模型
［６］
。袁石林等

［７］
以浙江省湖化盐土

为研究对象，用偏最小二乘法和最小二乘支持向量

机方法对６组共１２０个土样的总氮和总磷含量进行
了预测。宋海燕等

［８］
利用 ＮＩＲＳ法对经简单处理的

潮泥土的光谱进行预测，但预测模型决定系数不高。

陈鹏飞等
［９］
用 ＮＩＲＳ法对北京大兴区采集土样的全

氮、全磷含量进行了分析，对全磷进行了预测，模型

决定系数为０６６８５。研究表明，近红外光谱法能检
测土壤速效磷的含量，但采用通用光谱仪在室内进

行实验，光谱预处理效果不甚明显，不同建模方法对

于建立的土壤速效磷含量的预测模型影响较大，且

预测模型的预测结果难以达到应用要求。本文以陕

西省杨凌区田间土壤为研究对象，采用可用于机载

的便携式光谱仪，测定土壤样本在９００～１７００ｎｍ波
长范围的近红外光谱，研究并建立土壤速效磷含量

预测模型，为田间实时养分测定仪的开发提供技术

依据。

１　供试样本及光谱获取

１１　样本采集与处理
供试土壤采自西北农林科技大学实验田及周边

田块，位于 Ｎ３４１７°、Ｅ１０８０３°，土壤类型为关中觩
土。为使样本的营养含量覆盖广泛，采用十字法选

取采样点，采样深度为 ０～２０ｃｍ。采土时将地表碎
石与植物清除，挖２０ｃｍ深的矩形坑，然后紧贴坑壁
铲下厚约５ｃｍ的一层土，收集装袋，共采集土壤样
本１６０份。为了使样本尽量接近农田实测条件，不
对土壤进行研磨，自然风干后过 ２ｍｍ筛备用。将
土壤置于直径９ｃｍ、深 １ｃｍ的培养皿中装满，表面
用尺刮平制成样本。将样本分为 ２份，一份用于化

学分析，另一份用于近红外分析。

１２　光谱采集仪器与方法
为将来开发实时田间养分测定仪，综合考虑光

谱采集仪性能、成本和尺寸等因素，选用美国

ＣＯＮＴＲＯＬＤＥＶＥＬＯＰＭＥＮＴ公司便携式近红外频谱
仪，该光谱仪属于阵列检测型，设备响应频谱范围

９００～１７００ｎｍ，采样间隔为 １ｎｍ，且稳定性和抗干
扰性好、扫描速度快、体积小、性能优越，适合野外现

场的在线检测。仪器带有 ３５Ｗ卤素灯光源与光纤
探头，二者呈 ８°夹角安装在光谱仪自带支架上，光
纤探头距土壤样本距离可调，通过光纤与光谱仪连

接，光谱仪将反射光谱解析后通过 ＵＳＢ连接传输给
计算机，通过软件 ＣＤＩＳｐｅｃ３２可以控制光源的开闭
与光纤探头的扫描时间。采集 １６０份样本９００～
１７００ｎｍ范围光谱，采样间隔为１ｎｍ，每份样本采集
５次，取平均值后的光谱曲线如图１所示。

图 １　土壤的近红外漫反射光谱图

Ｆｉｇ．１　Ｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄｄｉｆｆｕｓｅｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅｓｐｅｃｔｒａｏｆｓｏｉｌ
　
１３　样本养分含量的测定

土壤速效磷含量用分光光度计比色法测定。室

温下，用浓度 ０５ｍｏｌ／Ｌ的碳酸氢钠作浸提剂处理
过１ｍｍ筛的土样，浸提出的磷含量在一定酸度下，
用硫酸钼锑抗还原显色成磷钼蓝，蓝色的深浅在一

定浓度范围内与磷的含量呈正比，与标准曲线对照

求出土样中的磷含量。得到样本速效磷质量比为

４１９５～９９９８２ｍｇ／ｋｇ，平均值为 ３７０８ｍｇ／ｋｇ，标准
差为４４５。成分分布含量较均匀，能够较好地反映
农田土壤速效磷含量。

本文用决定系数 Ｒ２和均方根误差 ＲＭＳＥ来评
价模型，决定系数越高、均方根误差越小则模型的精

度越高
［１０］
。

２　预测模型建立方法

２１　采样高度对光谱的影响
土壤检测反射光谱会受到测量部件结构和探头

安装高度等因素制约，因此，需要研究测量探头安装

高度对测量精度的影响，以提高在线检测的精度。
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为了便于土壤的实地测量应用要求，选取光谱仪光

纤探头距被测物体分别为５、７、１０、１２和 １５ｃｍ时的
土壤样本光谱特性，将采集到的光谱数据与土壤速

效磷含量之间建立偏最小二乘（ＰＬＳ）预测模型，得
到的结果如表１所示。由表可知在光纤探头距土壤
样本表面１０ｃｍ时，建模效果最佳，校正集建模决定
系数 Ｒ２ｃ为０６８６７，校正集建模均方根误差 ＲＭＳＥＣ
为９１９１７，因此样本的采样高度确定为１０ｃｍ。

表 １　不同采样高度对测量精度的结果比较

Ｔａｂ．１　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｒｅｓｕｌｔｓｉｎｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｍｏｄｅｌ

ｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｈｅｉｇｈｔｓｔｏｓｏｉｌｓｕｒｆａｃｅ

采样高度／ｃｍ Ｒ２ｃ ＲＭＳＥＣ

５ ０５１９３ １０６４１４

７ ０６０９８ ９８６９１

１０ ０６８６７ ９１９１７

１２ ０６４５２ ９５１３５

１５ ０５６９３ １０２３７６

２２　最优波长的优择
异常样本会严重影响建立模型的预测精度，本

文针对物质含量值和光谱数据信息采用３倍标准差
准则和主成分分析（Ｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔａｎａｌｙｓｉｓ，
ＰＣＡ）得分图对土壤速效磷含量和样本光谱数据的
异常值进行判别，再用偏最小二乘法（Ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔ
ｓｑｕａｒｅｓ，ＰＬＳ）建立土壤速效磷含量预测模型，逐一
检测剔除异常值后的预测结果，依据其预测效果决

定是否将该异常值剔除，最终剔除８个异常样本，得
到准确的光谱数据进行后续实验。鉴于建模集和预

测集样本的划分对建立的模型精度有较大的影

响
［１１］
，本文选择 Ｘ Ｙ共生距离的样本划分方法

（ＳａｍｐｌｅｓｅｔｐａｒｔｉｔｉｏｎｉｎｇｂａｓｅｄｏｎｊｏｉｎｔＸ Ｙｄｉｓｔａｎｃｅ，
ＳＰＸＹ）。

由于定量分析时所需的样本数量大，且每个样

本的光谱数据存在谱峰重叠问题，导致光谱信息冗

余，特征吸收峰不明显，因此需要寻找对模型起关键

作用 的 有 效 波 长
［１２］
。连 续 投 影 法 （Ｓｕｃｃｅｓｓｉｖｅ

ｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎｓａｌｇｏｒｉｔｈｍ，ＳＰＡ）是通过光谱数据投影映射
选取原始数据中的少数波长，尽可能多的概括样本

光谱信息，而最大程度避免信息重叠
［１３］
。竞争性自

适应重加权算法 （Ｃｏｍｐｅｔｉｔｉｖｅａｄａｐｔｉｖｅｒｅｗｅｉｇｈｔｅｄ
ｓａｍｐｌｉｎｇ，ＣＡＲＳ）方法是模仿达尔文进化理论中的
“适者生存”原则，将每个波长变量看作为一个个

体，并对不适应个体进行逐步淘汰。ＣＡＲＳ能“优胜
劣汰，从中取优”，以指数函数递减的速度剔除无用

变量，选出最优波长
［１４－１５］

。基于稳定的竞争性自适

应加权抽样法（ｓＣＡＲＳ）是在 ＣＡＲＳ基础上将稳定性
同时纳入考虑中，它是把变量的稳定性作为变量建

模能力的指标，剔除冗余信息
［１６］
。随机蛙跳算法

（Ｒａｎｄｏｍｆｒｏｇ，ＲＦ）是通过在模型空间中模拟一条服
从稳态分布的马尔可夫链，计算每个变量的被选概

率，从而进行变量选择，它与偏最小二乘回归算法相

结合，模型中每个变量回归系数的绝对值作为每次

迭代过程中该变量是否被剔除的依据，是非常有效

的高维数据变量选择方法
［１７］
。

为探明较优的波长选择方法，对全段光谱数据

分别采用 ＳＰＡ、ＣＡＲＳ、ｓＣＡＲＳ和 ＲＦ进行特征波长
选择实验，并对所选波长点用偏最小二乘法（ＰＬＳ）
建立模型，得到结果如表２所示。由表２可以看出，
在特征波长数量相等的前提下，用基于稳定的竞争

性自适应加权抽样法选择的波长点可滤除 ９６２５％
的冗余信息且建模结果最好，故后续预测实验均选

用 ｓＣＡＲＳ法。

表 ２　不同特征波长选择方法的结果比较

Ｔａｂ．２　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｐａｒａｍｅｔｅｒｓｉｎｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｍｏｄｅｌ

ｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｖａｒｉａｂｌｅｓｅｌｅｃｔｉｏｎｍｅｔｈｏｄｓ

波长选择方法 特征波长数量 Ｒ２ｃ ＲＭＳＥＣ

原始数据 ８００ ０８３４４ ８２９４３

ＳＰＡ ３０ ０５９０７ １２１６９９

ＣＡＲＳ ３０ ０６８９４ １０６０２３

ｓＣＡＲＳ ３０ ０７３３８ ９８１６４

ＲＦ ３０ ０６１８１ １１７５６６

２３　建模方法
近红外光谱定量分析常用方法有线性分析方法

和神经网络等非线性方法。经过预备实验，发现线

性分析方法对土壤速效磷含量的预测效果不佳，故

本文对径向基神经网络 （Ｒａｄｉａｌｂａｓｉｓｆｕｎｃｔｉｏｎ，
ＲＢＦ）、小 波 神 经 网 络 （Ｗａｖｅｌｅｔｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋ，
ＷＮＮ）和最小二乘支持向量机（Ｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｓｕｐｐｏｒｔ
ｖｅｃｔｏｒｍａｃｈｉｎｅ，ＬＳＳＶＭ）等非线性方法建模效果进行
对比分析，以确定较优的建模方法。

２３１　径向基神经网络模型
ＲＢＦ网络由１个隐层和１个输出层组成。其中

输入层有１３２个神经元；隐层是高斯径向基函数，神
经元数量经对比实验确定为 ５个；输出层采用线性
传递函数，１个神经元对应土壤速效磷含量预测值。
训练时，从剔除异常样本后的样本集中用 ＳＰＸＹ法
选取１３２个样本（每个样本用 ｓＣＡＲＳ法选定特征波
长）作为输入，综合考虑建模和预测精度，经过反复

实验后确定误差目标为 ５５，其他参数设置为默认
值。网络训练好后，将剩余的２０个土壤样本作为预
测集输入训练好的 ＲＢＦ网络进行预测。
２３２　小波神经网络模型

小波神经网络的基本原理是用小波函数来代替
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传统神经网络中隐层节点传递函数，输入层到隐层

的权值由小波函数伸缩参数代替，隐层阈值由平移

参数代替，输出层为线性神经元，它将隐层的小波伸

缩系线性叠加形成输出
［１８］
。

小波神经网络用于函数优化时，输入神经元的

数目为主成分个数，隐层节点即小波基函数要适中。

如果隐层节点输入过多，会使训练时间过长并且造

成过度拟合，而隐层节点过少会导致训练达不到要

求
［１９］
。本文 ＷＮＮ优化过程选用参数为：隐层节点

数为 ５；小波基函数选用 Ｍｏｒｌｅｔ函数；学习率为
００２；最大训练次数为１０００。
２３３　最小二乘支持向量机

最小二乘支持向量机是一种改进的支持向量

机，它将训练集数据从输入空间非线性的映射到高

维特征空间，将不等式约束用等式约束来替代，在高

维空间中对最小化损失函数进行求解得到线性拟合

函数，可有效提高计算速度
［２０］
。ＬＳＳＶＭ训练时的

输入 Ｘ为经 ＳＰＸＹ法选取的 １３２个样本，输入矩阵
的维数为通过 ｓＣＡＲＳ选择的特征波长数，输出 Ｙ为
１３２个样本的速效磷含量值，在预测时输入 Ｘｔ为另
外２０个测试样本的光谱信息，输出 Ｙｔ为土壤速效
磷含量的预测值。经过预备实验确定正则化参数 γ
为０７、ＲＢＦ核函数参数 σ２为 ０５５时，土壤速效磷
含量的预测效果最好。

３　实验结果及分析

３１　实验结果
用 ｓＣＡＲＳ选取的最优特征波长变量与土壤

速效磷含量建立 ＲＢＦ神经网络预测模型，校正集
样本和预测集样本的预测值和测定值之间关系

如图 ２所示，该模型校正决定系数 Ｒ２ｃ和校正均
方根误差 ＲＭＳＥＣ分别为 ０９２１６和 ７３８５７，预
测决 定 系 数 Ｒ２ｐ 为 ０８１３０，预 测 均 方 根 误 差
ＲＭＳＥＰ为 ９６１１６。

图 ２　ＲＢＦ模型土壤速效磷预测值和测定值间的关系

Ｆｉｇ．２　ＣｏｒｒｅｌａｔｉｖｉｔｙｂｅｔｗｅｅｎｐｒｅｄｉｃｔｅｄｄａｔａａｎｄｍｅａｓｕｒｅｄｄａｔａｏｆＲＢＦｍｏｄｅｌ
（ａ）校正集　（ｂ）预测集

　
　　用 ＷＮＮ建立土壤光谱信息与速效磷含量预测
模型，２０个预测集样本的预测值和测定值之间关系
如图３所示，该模型的预测决定系数 Ｒ２ｐ为 ０７４５０，
预测均方根误差 ＲＭＳＥＰ为１０９７９２。

图 ３　ＷＮＮ模型速效磷预测值和测定值间的关系

Ｆｉｇ．３　Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｖｉｔｙｂｅｔｗｅｅｎｐｒｅｄｉｃｔｅｄｄａｔａａｎｄ

ｍｅａｓｕｒｅｄｄａｔａｏｆＷＮＮｍｏｄｅｌ
　

采用 ＬＳＳＶＭ方法建模，２０个预测集样本的预
测值和测定值之间关系如图 ４所示，预测决定系数

图 ４　ＬＳＳＶＭ模型速效磷预测值和测定值间的关系

Ｆｉｇ．４　Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｖｉｔｙｂｅｔｗｅｅｎｐｒｅｄｉｃｔｅｄｄａｔａａｎｄ

ｍｅａｓｕｒｅｄｄａｔａｏｆＬＳＳＶＭｍｏｄｅｌ
　

Ｒ２ｐ为０８３２５，预测均方根误差 ＲＭＳＥＰ为８４７３３。
３２　实验结果分析

由于土壤近红外光谱数据规模庞大，数据点存

在严重的共线性，网络运算很容易陷入局部极小且

解析困难，从土壤速效磷含量模型预测结果可以看

出，３种非线性模型均没有欠拟合及过拟合现象发
生，预测效果较好，说明光谱分析方法对于速效磷预
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测是可行的。

为分析不同模型的可靠性和适应性，首先对比

ＷＮＮ和 ＬＳＳＶＭ模型用于预测土壤速效磷含量的效
果，对于 ＬＳＳＶＭ模型，预测精度不直接依赖输入数
据的维数，泛化能力较强，其 Ｒ２ｐ值为 ０８３２５，明显
优于 ＷＮＮ模型的０７４５０，其 ＲＭＳＥＰ值为８４７３３，
也优于 ＷＮＮ模型的 １０９７９２，可见 ＬＳＳＶＭ模型的
稳定性和适应性稍好，预测模型在实际应用中也更

加稳定与可靠。

ＲＢＦ和 ＬＳＳＶＭ预测模型综合分析后可知，它们
的决定系数和均方根误差相差不明显，均可满足实

际应用需求，但 ＬＳＳＶＭ采用最小二乘线性模型作为
损失函数，极大简化了模型的复杂性，运算速度加快

用时较短，更能适应田间实时测量的应用要求，综合

可知 ＬＳＳＶＭ具有较高的学习能力和预测能力，能更
好地解决土壤速效磷含量的模型预测推广问题。

４　结论

（１）采样高度不同对光谱数据有明显的影响，

采样高度为１０ｃｍ时，具有较高的精度；且异常样本
和校正集预测集样本划分等对模型精度影响较大。

（２）在几种特征波长选择方法中，ｓＣＡＲＳ方法
仅用全部变量的３７５％便可达到较好的效果，且大
大减少了校正建模计算量，有效压缩了建立模型所

需时间。

（３）分析比较 ３种非线性建模方法的预测结
果，发现 ＬＳＳＶＭ的预测效果最好，模型预测决定系
数 Ｒ２ｐ为 ０８３２５，均方根误差 ＲＭＳＥＰ为 ８４７３３。
模型具有较高精度，可基本满足实测需要。

（４）采用光谱分析对土壤速效磷含量进行快速
检测是可行的，但土壤光谱复杂，且土质、地形以及

环境均会对土壤的漫反射光谱造成影响，在减小和

消除这些干扰、建立普适性和鲁棒性更好的预测模

型方面尚需进一步研究。
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