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基于灰度关联 极限学习机的土壤全氮预测
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摘要：为了克服近红外光谱的多重共线性、吸光度非线性等特点给土壤全氮含量预测带来的影响，引入灰度关联

极限学习机方法选择出具有较好预测能力的波长组合，以建立高精度土壤全氮含量预测模型。首先利用一阶微分

光谱得到反映土壤全氮含量的敏感谱区，再利用灰度关联法得到土壤全氮含量的敏感波长，分别为 １００７、１１２８、

１３６０、１５９６、１６９６、１８３６、２１４９、２２６２ｎｍ。最后采用极限学习机，将上述敏感波长作为输入，建立了土壤全氮预测模

型。作为对照，同时采用传统相关分析方法选择了敏感波长并建立了回归模型。２种建模结果表明，灰度关联 极

限学习机建立的土壤全氮预测模型，其建模决定系数 Ｒ２ｃ为 ０９１３４，预测决定系数 Ｒ
２
ｖ为 ０８７８７，建模精度和预测

精度都比传统建模方法高。特别在预测低氮含量土壤时，灰度关联 极限学习机方法优势更明显。
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ｅｘｔｒｅｍｅｌｅａｒｎｉｎｇｍａｃｈｉｎｅ

　　引言

在利用近红外光谱技术进行定量和定性分析

时，都需要通过一定的化学计量学方法进行标定和

建模。但近红外光谱存在多重共线性、吸光度的非

线性及基线变动和附加散射变动等特性
［１］
。基于



上述近红外光谱的复杂特性，如果用全谱进行建模，

会导致建模效率低、计算量大、建模时间长甚至导致

建立的模型不收敛。因此在用近红外光谱进行建模

时，首先需要对参与建模的近红外光谱进行敏感波

长的选择，在光谱分析波长选择方法中，有相关系数

法
［２］
、蚁群算法

［３］
、小波分析法

［４］
等。其中相关系

数法是最常用的方法，但不够准确，只能大致地进行

波长选择。蚁群算法容易导致早熟现象发生，小波

分析在高频段的频率分辨率较差。

灰度关联分析通过关联度计算来理清系统中各

因素之间的主次关系，找出影响最大的因素。能够

很好地消除近红外光谱多重共线性及吸光度非线性

带来的影响
［５－８］

。

现有的 ＢＰ神经网络、ＳＶＭ等建模方法在建模
过程中，存在着需要人为设置大量的网络参数，容易

产生局部最优解等问题
［９］
。而极限学习机（Ｅｘｔｒｅｍｅ

ｌｅａｒｎｉｎｇｍａｃｈｉｎｅ）具有学习速度快、泛化性能好的优
点

［１０］
。ＭＡＳＲＩ等［１１］

运用极限学习机对非洲地区的

土壤进行近红外光谱建模分析，并用土壤属性数据

库验证模型，模型的预测精度很高；周美灵等
［１２］
用

改进的极限学习机对近红外光谱测得的氨水浓度进

行预测，预测集相关系数Ｒ由０９９５１增至０９９７９，
优化后的 ＰＳＯ ＥＬＭ算法具有较高的精确度和良
好的泛化性能，模型预测效果优于传统的定量回归

分析算法。

本文提出灰度关联 极限学习机算法对土壤全

氮敏感波长进行选择并建立土壤全氮预测模型，旨

在探索实时土壤样本在未经前处理下，通过波长选

择方法和建模方法建立模型预测土壤全氮。

１　材料与方法

１１　实验设计
田间实验于２０１７年４月进行，实验地点为中国

农业大学上庄实验站，位于北京市海淀区上庄镇辛

力屯村，实验站占地６６６７ｈｍ２。本次实验采集的土
壤类型属于褐土土质，具有很强的代表性。在土壤

样本采集时，选取了 ７５个样本点，每个样本点采集
深度为 ５～２０ｃｍ处的土壤，每个土壤样本采集
１ｋｇ，用双层牛皮袋封装样品，防止水分散失，样本
采集完成后，立即送往实验室进行土壤光谱的测量

（２ｈ以内，最大限度减小水分的散失），测定采集样
本的光谱吸光度，并用实验室化学方法测定采集的

土壤样本全氮含量。

１２　土壤全氮含量的测定
将干燥后的土壤样本进行研磨后，采用瑞典福

斯公司的 ＦＯＳＳ ２３００型全自动凯氏定氮仪进行土

壤全氮的测量。首先，称取干燥并研磨的土壤样本

２０ｇ，加入６２ｇ混合好的催化剂，催化剂用 Ｋ２ＳＯ４
和 ＣｕＳＯ４·５Ｈ２Ｏ按 ３０∶１的比例进行混合并研磨。
将称量好的土壤样本和催化剂装入长试管中，在加

入２０ｍＬ浓硫酸，处理完毕的试管放入消化炉进行
消化，消化炉温度为４２０℃，消化时间为 ２ｈ，消化完
成后进行０５ｈ的冷却，最后用凯氏定氮仪进行蒸
馏，测得土壤全氮的含量。

１３　光谱处理与数据分析方法
１３１　光谱数据预处理

实验一共采集了 ７５个土壤样本的近红外光谱
数据，根据凯氏定氮法测定的土壤氮素含量，用

ＳＰＳＳ软件进行聚类分析，剔除异常点，采用剩余的
７０个样本来进行土壤全氮模型的构建，其中 ４０个
用于模型的构建，作为建模组；３０个用于模型的验
证，作为验证集。

实验测量的近红外光谱为没有进行干燥的原始

土壤光谱，由于土壤水分的影响，土壤样本的吸收光

谱整体较高。由于采集的土壤样本在光谱测量过程

中，会受到仪器本身原因、实验温度以及操作等因素

的影响。因此，首先对测量的土壤光谱进行 Ｓ Ｇ
卷积平滑，去除噪声等的干扰

［１３］
。

１３２　灰度关联算法
２个系统或因素之间关联性大小称为关联度。

灰色关联度分析的基本思想就是通过关联度的计算

来理清系统中各因素之间的主次关系，从中找出影

响最大的因素
［１４－１６］

。设参考序列为

Ｘｏ＝｛ｘｏ（ｋ），ｋ＝１，２，…，ｎ｝
比较序列为

Ｘｉ＝｛ｘｉ（ｋ），ｋ＝１，２，…，ｍ｝
则 Ｘｏ和 Ｘｉ之间的灰色关联度 γ（Ｘｏ，Ｘｉ）定义

为

γ（Ｘｏ，Ｘｉ）＝
１
ｎ∑

ｎ

ｋ＝１
γ（ｘｏ（ｋ），ｘｉ（ｋ）） （１）

其中 γ（ｘｏ（ｋ），ｘｉ（ｋ））＝
ｍｉｎ
ｉ
ｍａｘ
ｋ
｜ｘｏ（ｋ）－ｘｉ（ｋ）｜＋ρｍａｘ

ｉ
ｍｉｎ
ｋ
｜ｘｏ（ｋ）－ｘｉ（ｋ）｜

｜ｘｏ（ｋ）－ｘｉ（ｋ）｜＋ρｍａｘ
ｉ
ｍａｘ
ｋ
｜ｘｏ（ｋ）－ｘｉ（ｋ）｜

（２）
其中，ρ为分辨系数，且 ρ∈［０，１］。通过计算参考
序列与比较序列得到灰色关联度的关联序集，以此

作为判断序列之间相关程度大小的量度。

１３３　极限学习机（ＥＬＭ）
极限学习机是 ２００４年由黄光斌提出的一种人

工神经网络模型训练算法
［１７－１９］

，在使用时只需设置

网络的隐层节点个数，在网络训练过程中不需要调

整网络的输入权值以及隐元的设置，并且产生唯一
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的最优解，因此 ＥＬＭ具有学习速度快、泛化性能好
的优点

［２０－２１］
。

图１所示为典型的单隐含层前馈神经网络结构
图，ＥＬＭ模型结构会因激励函数的不同而改变，常
用的激励函数有Ｓｉｇｍｏｉｄ、Ｓｉｎｅ、Ｈａｒｄｌｉｍ等，本文采用
Ｓｉｎｅ作为激励函数进行土壤全氮建模分析。

图 １　极限学习机网络结构图

Ｆｉｇ．１　Ｅｘｔｒｅｍｅｌｅａｒｎｉｎｇｍａｃｈｉｎｅｎｅｔｗｏｒｋｓｔｒｕｃｔｕｒｅ
　
ＥＬＭ学习算法的步骤如下：
（１）给定训练集和选定激励函数。
（２）确定隐含层神经元个数，随机设定输入

ＥＬＭ输入层和隐含层的输入权重 ωｊ和隐含层神经
元的阈值 ｂｊ。

（３）计算隐含层输出向量 Ｈ，根据 β^＝Ｈ＋Ｔ计
算得到 β^。

（４）通过求得的输出权值矩阵 β和随机设置的
矩阵 Ｈ对测试集样本进行测试。

２　结果与分析

２１　土壤样本的近红外光谱特征分析
由于在近红外光谱采集过程中不可避免地受到

测试环境、仪器本身、样品背景、杂散光等因素的影

响，导致光谱曲线不够平滑，需要对光谱曲线进行校

正。首先去除噪声较大的边缘波段 ８３０～８５０ｎｍ以
及２４５０～２５００ｎｍ。对光谱曲线的平滑方法有小波
变换、Ｓ Ｇ卷积平滑滤波等，本文对光谱数据进行
５点２次的 Ｓ Ｇ卷积平滑操作，图２为原始吸光度
曲线和 Ｓ Ｇ卷积平滑后曲线对比。

由图 ２可以看出，在光谱曲线的前端和末端还
是存在较多的噪声，经过去除噪声较大的敏感波段

以及 Ｓ Ｇ卷积平滑滤波处理，得到平滑的光谱曲
线。从地里采集的土样没有经过干燥和过筛处理，

所以土样的吸光度较高。在１４５０、１９４０ｎｍ处有水
分的强烈吸收带，在 ２２１０ｎｍ处也有较强的吸收
带，不仅有水的吸收带而且是有机质的吸收带，是

两者的合频，经过 Ｓ Ｇ卷积滤波后，光谱的信息
有效去除噪声的同时还较好地保存了光谱曲线的

图 ２　原始吸光度曲线和 Ｓ Ｇ卷积平滑后曲线对比
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总体特征。

２２　土壤近红外光谱波长选择

土壤的近红外光谱包含很多的信息，通过对

土壤近红外光谱数据进行处理，可以提取到需要

的信息。本文首先用相关系数法对土壤全氮含量

的敏感波长进行选择；然后用本文提出的灰度关

联法从相关系数选择出的敏感谱区中再继续选择

土壤全氮含量敏感波长。通过建立的土壤全氮含

量预测模型比较分析不同波长选择方法的可靠性

及实用性。

２２１　基于相关系数的土壤全氮含量近红外光谱
敏感波长选择

一阶微分光谱既可以消除土壤原始光谱的基线

漂移和平缓背景干扰的影响，也能够提供比原始光

谱更高的分辨率和更清晰的光谱轮廓变换。因此，

选择一阶微分光谱进行分析。将 ７０个土壤样本的
一阶微分数据与土壤全氮含量分别进行相关分析，

结果如图３所示。

图 ３　土壤一阶微分光谱与全氮含量相关性分析
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由图３可知，相关系数波动较大，反映了丰富的

图谱信息。在８５０～１３５０ｎｍ范围内，相关系数一直
在０附近快速震荡，最高的相关系数只在０３左右，
在１３５０～１４７１ｎｍ范围内，相关系数波动幅度变
大，在０４左右，很难从上述２个波段区间里提取到
有效波长。在１４８１～１６０６ｎｍ、１９５８～２２５３ｎｍ以
及２２０８～２２６２ｎｍ波长范围为正相关区域，在１６５７～

３７２增刊　　　　　　　　　　　　　　周鹏 等：基于灰度关联 极限学习机的土壤全氮预测



１７８０ｎｍ、１８６２～１９５８ｎｍ以及 ２２７４～２４４１ｎｍ范
围为负相关区域，分别在不同区域选取相关系数绝

对值在 ０６５附近的极值点作为土壤全氮含量预测
的敏感波长。因此选择了１３８９、１４６９、１７４０、１８７０、
２０４７、２３１８ｎｍ这 ６个波长作为土壤全氮含量预测
模型的输入变量。

２２２　基于灰度关联法的土壤全氮敏感波长选择
提出结合相关系数 灰色关联度的新方法来选

取敏感波长。先选取相关系数较高的谱区，再分别

在每个谱区内与全氮含量进行灰度关联分析，从每

个谱区中选择土壤全氮含量的敏感波长。

根据土壤全氮含量与一阶微分的相关性分析，

从中选择相关系数高的 ８５０～１４５０ｎｍ，１４６０～
１９００ｎｍ以及１９６０～２３００ｎｍ这３个谱区。分别用
选出的３个谱区与土壤全氮含量进行灰度关联分
析，分辨系数选择为 ０５。图 ４为得到的土壤全氮
含量与近红外光谱区的相关系数，相关系数越大说

明与氮素的关联度越高。因此本文选择 １００７、
１１２８、１３６０、１５９６、１６９６、１８３６、２１４９、２２６２ｎｍ这
８个波长作为土壤氮素的敏感波长。

图 ４　土壤敏感谱区与全氮含量灰度关联分析
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２２３　不同方法选择土壤全氮敏感波长分析
以一阶微分相关系数和灰度关联分析得到的敏

感波长在整个原始光谱曲线的分布如图５所示。

图 ５　不同波长选择方法得到的土壤全氮含量敏感波长
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从图 ５可以看出，以灰度关联分析得到的敏感
波长均匀分散在整个光谱曲线上，而只以一阶微分

相关系数得到的敏感波长分布在 １３００ｎｍ以后的
波段内，说明相比于仅采用一阶微分相关系数，灰度

关联分析得到的敏感波长可以有效地减少所选波长

的自相关和冗余度。对于土壤，１０００ｎｍ区域不仅
与铁元素有关，也与有机质含量有关；１１００ｎｍ波长

处的反射光谱也可以估计有机质含量
［２２－２３］

。众所

周知，由于氮元素是有机质的重要组成，全氮含量与

土壤有机质具有很强的关联度，而以一阶微分相关

系数选择的敏感波长在这个波长区间内不能够选择

敏感波长，导致一定程度的信息丢失，１０００ｎｍ和
１７００ｎｍ也与铁元素有关，已经证实，铁元素有助

于将氮元素肥料转为土壤中的有效氮
［２４］
，此外，

２１４９ｎｍ和 ２２６２ｎｍ在以微分光谱信息相关性分
析的土壤全氮含量预测中均表现了非常重要的作

用
［２５］
。

通过上述分析可以得到，基于相关系数 灰度关联

分析所选的８个波长均与土壤全氮含量有直接且紧密
的联系，对土壤光谱敏感波长的选择具有重要意义。

２３　土壤全氮含量预测建模与分析
２３１　相关系数法所选敏感波长的多元线性回归

预测模型

通过对一阶微分光谱信号与土壤全氮含量进行

相关性分析后选取获得 ６个波长，分别为 １３８９、
１４６９、１７４０、１８７０、２０４７、２３１８ｎｍ。采用 ６个波长
的原始吸光度与土壤全氮含量建立多元线性回归预

测模型。从７０个土壤样本中选取４０个样本用于模
型的建模校正，３０个土壤样本用于土壤全氮含量的
预测验证，多元线性回归建立的模型为

Ｙ＝１１０５＋９２０４Ｘ１３８９－２４９２Ｘ１４６９＋２９９６Ｘ１７４０－
５４３３Ｘ１８７０＋００４３Ｘ２０４７＋２８５３Ｘ２３１８ （３）

图６为建立的多元线回归模型建模集和验证集
的１∶１关系图，其中建模决定系数 Ｒ２ｃ＝０７９８２，

ＲＭＳＥＣ＝０１４４ｇ／ｋｇ，样本预测的决定系数为 Ｒ２ｖ＝
０７４４６，ＲＭＳＥＰ＝００１７６ｇ／ｋｇ。
２３２　基于灰度关联 极限学习机的土壤全氮含量

预测建模

选用灰度关联分析得到的 １００７、１１２８、１３６０、
１５９６、１６９６、１８３６、２１４９、２２６２ｎｍ这 ８个敏波长作
为模型输入建立极限学习机模型。
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图 ６　土壤全氮含量的多元线性回归建模与预测
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图７为建立的灰度关联 极限学习机模型的结

果，Ｒ２ｃ＝０９１３４，ＲＭＳＥＣ＝００１１４ｇ／ｋｇ，样本预测

的决定系数为 Ｒ２ｖ＝０８７８７，ＲＭＳＥＰ＝００１１９ｇ／ｋｇ。
与前面建立的模型相比，其建模精度和预测精度都

有明显提高。原因首先是灰色关联算选择的敏感波

图 ７　土壤全氮含量的灰度关联 极限学习机建模与预测
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段，均匀分散在整个吸收光谱曲线上，所选的敏感波

长能有效减小特征波长之间的冗余度，特别在８５０～
１４００ｎｍ谱区，有效地选择了敏感波长，避免了一阶
微分相关系数选择时的信息丢失；另一方面，极限学

习机模型相比 ＢＰ神经网络模型等，在建模过程中
不需要人为设置大量网络参数，只需设置网络的隐

层节点数，在算法执行过程中不需要调整网络的输

入权值以及隐元的偏置，避免了人为过多设置参数

产生误差，并且产生唯一的最优解，因此具有学习速

度快且泛化性能好的优点。

３　结论

（１）经过相关性分析得到了土壤全氮敏感谱
区，再通过灰度关联法选择出敏感波长，结果显示，

采用灰度关联法选择的敏感波长均匀分布在整个吸

收光谱曲线上，一方面减小了波段间的冗余度，另一

方面也避免了光谱信息的丢失，是一种有效的光谱

敏感波长选择方法。

（２）通过极限学习机建立的土壤全氮预测模
型，其建模决定系数为 ０９１３４，预测决定系数为
０８７８７，显著提高了模型的泛化能力和预测精度，
模型实用性很强。

（３）通过对不同光谱波长选择算法得到的土壤
全氮敏感波长，结合不同的建模方法得到的土壤全

氮预测模型的分析，用灰度关联法所选的敏感波长

建立的极限学习机模型的精度最高。灰度关联 极限

学习机在光谱波长选择及土壤全氮的预测中具有明

显的优势，能够实时、方便、高效地对土壤全氮进行

建模和田间预测。
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