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不同粒径处理的土壤全氮含量高光谱特征拟合模型
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摘要：采集新疆北疆棉田 ３８５个自然土壤样本，将筛选出的土壤样品分别过 ２、１、０５、０１５ｍｍ筛并测定其原始光

谱反射率，利用支持向量机（Ｓｕｐｐｏｒｔｖｅｃｔｏｒｍａｃｈｉｎｅ，ＳＶＭ）、偏最小二乘回归（Ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，ＰＬＳＲ）和

多元逐步线性回归（Ｓｔｅｐｗｉｓｅｍｕｌｔｉｐｌｅｌｉｎｅａｒｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，ＳＭＬＲ）方法对土壤原始光谱及其 １２种光谱变换数据分别构

建土壤全氮含量的估测模型，并对模型精度进行检验。结果表明，土壤原始光谱特征在各个波段与全氮含量相关

性都较差，不同形式的数据变换均能够提高光谱反射率与全氮含量的相关性，同一种数据变换形式在不同粒径处

理中最大相关系数所对应的波段位置差异不大。从不同粒径处理的拟合精度来看，过筛粒径越小对全氮含量的估

测精度越高，３种方法的最优拟合模型都是过 ０１５ｍｍ筛的处理，其中 ＳＶＭ方法采用（ｌｇＲ）′变换后，构建模型 Ｒ２ｃ
为 ０８９８７，ＲＭＳＥｃ为 ００１８１，ＲＰＤ为 ２７０４９，ＰＬＳＲ和 ＳＭＬＲ方法均采用 Ｒ′变换，构建模型的 Ｒ

２
ｃ分别为０８５２０和

０８１９６，ＲＭＳＥｃ分别为 ００４１３和 ００４３６，ＲＰＤ分别为 ２５５４９和 ２４３７４，３种方法在该过筛处理下均能够很好地

估测土壤全氮含量。用未参与建模的样本对 ３种最优模型进行验证，ＳＶＭ、ＰＬＳＲ和 ＳＭＬＲ模型的检验 Ｒ２分别为

０８２２９、０７７１５和０７０５４，ＳＶＭ方法优于 ＰＬＳＲ和 ＳＭＬＲ，模型具有较好的精度和稳定性，从模型的预测误差来看，

土壤全氮含量越低其预测误差也越大，在氮素含量较低的情况下无法直接通过光谱反射特征准确反演。
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０　引言

快速、有效地获取土壤属性信息，是现代农业发

展、自然资源合理利用以及土壤环境保护的重要保

障。传统的土壤属性测试方法费时、费力，成本高且

造成一定的环境污染。近些年，高光谱技术以其简

便、非破坏性、信息量丰富的特点为土壤属性快速、

准确获取提供了可能
［１－２］

。土壤氮素水平不仅是衡

量和表征土壤肥力特征的重要指标，也是决定植株

氮素营养水平的关键因素，实验室测定方法繁琐且

有限的样本数量已经无法满足现代精准农业施肥技

术的需求。

目前，普遍认为采用适当的光谱预处理和模型

构建方法，能够很好地简化土壤属性的反演模型，并

能提高预测精度
［３］
，如对原始光谱反射率进行一阶

导数、二阶导数、对数、连续统去除等变换
［４－７］

，采用

多元线性逐步回归、偏最小二乘法、人工神经网络、

支持向量机等建模方法，均能够有效提高土壤属性

的预测能力
［８－１３］

。郭熙等
［１４］
应用高光谱技术分析

了南方稻田土壤碱解氮的光谱特征，认为波长 ６９４、
２０５８、２１８９ｎｍ是构建光谱反演模型的特征波段，对
土壤碱解氮含量具有一定的预测能力，在对山东潮

土
［１５］
和三峡库区的紫色土

［１６］
氮素含量预测中也表

现出较好的估测精度。刘秀英等
［８］
对陕西省吴起

县２４个土壤剖面的黄绵土全氮含量进行了光谱预
测，模型校正和验证的 Ｒ２分别为 ０９２９和 ０９３５；刘
雪梅等

［１７］
对原始光谱平滑后采用蒙特卡罗无信息

变量消除方法，预测碱解氮模型的相关系数和均方

根误差分别为 ０８４和 １７１ｍｇ／ｋｇ，文献［１８－２０］
利用近红外光谱分析技术，通过对土壤原始光谱反

射率的平滑和变换处理，采用多元逐步回归和偏最

小二乘法构建土壤氮素的估测模型也得到了较好的

预测结果。

土壤的光谱特征是土壤理化特性的综合反映，

而土壤颗粒粒径（比表面积）对土壤光谱反射率有

着显著的影响，以往的土壤氮素高光谱估测大都针

对同一种土壤粒径，不同的光谱变换和建模方法开

展研究，但是土壤光谱测定前的不同过筛处理会存

在较大差异。基于此，本研究以新疆主要棉区土壤

为研究对象，分析不同过筛粒径的土壤光谱特征与

全氮含量的相关关系，确定不同光谱变换数据建立

的全氮含量估测模型精度，以期为土壤属性信息的

快速获取提供技术支持。

１　材料与方法

１１　研究区概况
新疆地域辽阔，自然条件复杂，深居欧亚大陆腹

地，四周距海遥远，北、西、南三面为高山所环抱，很

难受到海洋气流的影响，属于典型的温带大陆性干

旱气候，其总的特点是干旱多风，致使在土壤形成过

程中物理风化占有突出地位，风蚀、风积相当强烈，

形成大面积的漠土、干旱土、盐碱土、风沙土等。棉

花是新疆农业种植的特色优势作物，虽光照充足，但

受其温度、土壤、灌水等因素的影响，棉花的种植主

要分布在南疆、东疆和北疆的部分地区，因土壤养分

贫瘠，新疆棉田氮肥和磷肥单位面积施用量大，钾肥

单位面积施用量较低，区域差异明显
［２１］
。

１２　样品采集与处理
新疆棉花氮肥单位面积施用量大，区域间土壤

养分差异明显，这为本研究获取较为宽泛的土壤氮

素含量样本提供了基础条件。因此，在前期调查和

查阅大量资料的基础上，重点选取近 ３年棉花产量
差异大、区域间养分差异明显的棉田样地，其中博乐

地区１１６个、昌吉地区１２３个、奎屯地区 ８３个、石河
子地区６６个，采样点分布位置如图１所示。土壤样
品采集地表０～２０ｃｍ土层，分别在每一个采样点的
周边５ｍ范围内随机再采集 ２个土样，３个土样混
合后作为该采样点待测样品，质量约 １ｋｇ。每一个
采样点详细记录经纬度坐标，并对采样点周边环境

进行拍照记录，采集后迅速封装在自封袋中，带回实

验室后去除砾石及动植物残骸等杂质。

土样经自然风干、研磨和压碎后，全氮含量采用

全自动凯氏定氮仪（ＦＯＳＳ ２３００型，福斯公司，瑞
典）测定。为了能够获得不同区域较宽泛的土壤全

氮样本，依据化学测定结果剔除同一区域全氮含量

相近的样本，最终筛选出博乐地区 ６２个、昌吉地区
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图 １　样区采样点分布图

Ｆｉｇ．１　Ｓａｍｐｌｅｐｌｏｔｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ
　

７６个、奎屯地区５０个、石河子地区 ４２个土壤样品，
对筛选出的 ２３０个土样都分 ４份，分别过 ２、１、０５、
０１５ｍｍ筛，得到同一个土样的 ４种不同粒径处理
样本，待测光谱反射率。为了能够更好地构建高光

谱反演模型并对模型的精度和普适性验证，将博乐

地区、昌吉地区和奎屯地区的 １８８个样品随机分为
１４１个（７５％）建模样本和 ４７个（２５％）检验样本，
并经 Ｌｅｖｅｎｅ检验与 Ｔ检验确保建模样本集与检验
样本集代表相同的总体样本。石河子地区的 ４２个
样本不参与模型构建和外部检验，作为最优模型的

普适性验证，样品描述性统计分析见表１。

表 １　土壤全氮含量描述性统计分析

Ｔａｂ．１　Ｄｅｓｃｒｉｐｔｉｖｅｓｔａｔｉｓｔｉｃａｌａｎａｌｙｓｉｓｏｆｓｏｉｌｔｏｔａｌ

ｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔ

采样点
样本数

量／个

全氮含量／（ｇ·ｋｇ－１）

最小值 最大值 平均值 标准差

变异系

数／％

博乐地区 ６２ ０１９ １３２ ０７９ ０２２ ２７８５

昌吉地区 ７６ ０１６ ０９５ ０７１ ０１８ ２５３５

奎屯地区 ５０ ００８ １０１ ０５２ ０１９ ３６５４

石河子地区 ４２ ００６ ０９３ ０４１ ０２０ ４８７８

１３　土壤光谱数据测定
采用美国 ＡＳＤ公司 ＦｉｅｌｄＳｐｅｃＰｒｏＦＲ型光谱

仪进行土壤样品测试，其波长为 ３５０～２５００ｎｍ，其
中３５０～１０００ｎｍ、１０００～２５００ｎｍ波段光谱分辨率
分别为３、１０ｎｍ，采样间隔分别为 １４、２ｎｍ。取制
备好的土壤样品放置于半径 ５ｃｍ、深 １５ｃｍ（认为
是光学上无限厚）的黑色盛样皿内，土壤装填容重

约１４ｇ／ｃｍ３。光谱测定在暗室中进行，将２００Ｗ的
卤素灯置于目标两侧，光源入射角为 ２５°，距离目标
３０ｃｍ，采用８°视场角的传感器探头置于离土壤样本

表面１５ｃｍ的垂直上方，探头接收光谱的区域为直
径２１ｃｍ的圆，小于盛样皿的面积，探头接收的均
为土壤的反射光谱。测试之前先以白板进行定标，

每个土样采集１０条光谱曲线，算术平均后得到该土
样的实际反射光谱。

１４　光谱数据处理
将采集到的每个土样光谱曲线运用光谱数据处

理软件 ＶｉｅｗＳｐｅｃＰｒｏ进行拼接校正，然后求算出 １０
条光谱曲线平均值作为对应样本的光谱反射率。采

用 Ｓａｖｉｔｚｋｙ Ｇｏｌａｙ法对光谱数据平滑去除噪声，滤
波后的光谱作为数值分析的原始光谱反射率（Ｒ），
而后对土壤样本光谱反射数据进行开根号处理

（槡Ｒ）、对数处理（ｌｇＲ）、倒数处理（１／Ｒ）、原始光谱
一阶微分（Ｒ′）和二阶微分（Ｒ″）、一阶微分根号处理

（槡Ｒ′）、二阶微分根号处理（槡Ｒ″）、对数一阶微分
处理（（ｌｇＲ）′）、对数二阶微分处理（（ｌｇＲ）″）、倒数
一阶微分（（１／Ｒ）′）、倒数二阶微分（（１／Ｒ）″）和连
续统去除处理（ＣＲ），采用 Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ９７软件完
成数据的各种变换与处理。

１５　模型构建与检验
在对光谱数据变换和筛选的基础上，选取与土

壤全氮含量显著相关波段多的变换形式，采用支持

向量机（Ｓｕｐｐｏｒｔｖｅｃｔｏｒｍａｃｈｉｎｅ，ＳＶＭ）、偏最小二乘
回归（Ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，ＰＬＳＲ）和多元逐
步线 性 回 归 （Ｓｔｅｐｗｉｓｅｍｕｌｔｉｐｌｅｌｉｎｅａｒｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，
ＳＭＬＲ）方法构建土壤全氮含量光谱反演模型。设
定 ＳＶＭ类型为４（即 ｖ ＳＶＲ），核函数类型为 ２（即
ＲＢＦ），采用训练集交叉验证和网格搜索法（Ｇｒｉｄ
ｓｅａｒｃｈ）进行参数寻优，依据均方差最小原则确定惩
罚参数 Ｃ和 ＲＢＦ核参量 ｇ的值。采用 Ｍａｔｌａｂ
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Ｒ２０１２ａ和 Ｓｉｇｍａｐｌｏｔ软件完成相关建模、制图。
模型的精度评价参数主要有校正集决定系数

Ｒ２ｃ和均方根误差 ＲＭＳＥｃ（Ｒｏｏｔｍｅａｎｓｑｕａｒｅｅｒｒｏｒｏｆ

ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ），预测集决定系数 Ｒ２ｐ 和均方根误差
ＲＭＳＥｐ（Ｒｏｏｔｍｅａｎｓｑｕａｒｅｅｒｒｏｒｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ），以及测
定值标准偏差与标准预测误差的比值 ＲＰＤ（Ｔｈｅ
ｒａｔｉｏｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｔｏｄｅｖｉａｔｉｏｎ）。其中决定系数越大，
标准误差越小模型预测精度越高，ＲＰＤ＞２０说明
模型适于估算土壤属性，ＲＰＤ＜１５时，模型不可
靠；１５＜ＲＰＤ＜２０，模型的可靠性可以通过不同的
建模方法得到提高。最优模型的验证采用绝对百分

比误差来表示。计算公式为

ＲＭＳＥｃ＝
１
ｎｃ∑

ｎｃ

ｉ＝１
（ｙｃｉ－ｙ^ｃｉ）

槡
２

（１）

Ｒ２ｃ＝１－
∑
ｎｃ

ｉ＝１
（ｙｃｉ－ｙ^ｃｉ）

２

∑
ｎｃ

ｉ＝１
（ｙｃｉ－ｙｃ）

２

（２）

ＲＭＳＥｐ＝
１
ｎｐ∑

ｎｐ

ｉ＝１
（ｙｐｉ－ｙ^ｐｉ）

槡
２

（３）

Ｒ２ｐ＝１－
∑
ｎｐ

ｉ＝１
（ｙｐｉ－ｙ^ｐｉ）

２

∑
ｎｃ

ｉ＝１
（ｙｐｉ－ｙｐ）

２

（４）

ＲＰＤ＝
ＳＤ

ＲＭＳＥＣＶ
（５）

式中　ｙ^ｃｉ———校正集中第 ｉ个样本的预测值
ｎｃ———校正样本数
ｙｃ———校正集所有样本实测值的平均值
ｙｐｉ———预测集中第 ｉ个样本的实测值
ｙ^ｐｉ———预测集中第 ｉ个样本的预测值
ｎｐ———预测集样本数
ｙｐ———预测集所有样本实测值的平均值
ＳＤ———预测集样本测量值的标准偏差
ＲＭＳＥＣＶ———交互验证均方根误差

２　结果与分析

２１　不同粒径土壤原始光谱特征与全氮含量相关性
图２是不同粒径土壤样品光谱特征与全氮含量

的相关性，土壤原始光谱反射率在各个波段与全氮

含量的相关系数均不高
［２２］
，从其变化趋势来看，不

同粒径处理土壤样品与全氮的相关性变化相似，波

长在３５０～６６４ｎｍ内表现为负相关，波长在 ６６４～
１５２０ｎｍ内相关性为正值，而后至 ２５００ｎｍ为负相
关。不同粒径土壤样品在 ３７０ｎｍ处与土壤全氮含
量的相关性出现一峰值，相关系数为 －０３１～

－０２１，随着波长的增加，相关性降低，在４９７～５２０ｎｍ
内有一谷值，相关系数约为 －００９，而后在 ５６４～
５８４ｎｍ形成小的峰值，相关系数在 －０１０左右；随
着波长的增加相关性变为正值，到 １０４６ｎｍ附近有
一峰值，相关系数约为０２２，后在１８９２、２４５７ｎｍ处
形成峰值，相关系数分别在 －０３２和 －０３４附近。
从相关性来看，不同粒径组成的土壤原始光谱与全

氮含量相关性均不高，其中 ２ｍｍ粒径处理相关性
最低，０５ｍｍ处理最高，其次是 ０１５、１ｍｍ，试验结
果表明，土壤粒径较小的处理在相关性上优于粒径

较大的处理。

图 ２　不同粒径组成土壤光谱特征与全氮含量相关性

Ｆｉｇ．２　Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｏｆｓｏｉｌｔｏｔａｌｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔａｎｄ

ｓｐｅｃｔｒａｌｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓｉｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｏｉｌｐａｒｔｉｃｌｅｓｉｚｅｓ
　
土壤光谱特征是土壤理化特性的综合反映，其

原始光谱特征与全氮含量的相关性受土壤类型、质

地、有机质、盐分含量以及背景噪声等多因素综合作

用
［３］
，因此，不同研究中土壤光谱特征与全氮含量

的相关系数及其变化趋势差异较大
［２３－２５］

。

２２　不同光谱变换数据与全氮含量相关性
国内外大量的研究都表明对光谱反射率进行不

同形式的变换处理，有利于消除背景干扰、提高光谱

的敏感性和相关关系
［２］
。表２为不同光谱变换形式

与土壤全氮含量的最大相关系数和对应波段位置，

从最大相关系数来看，对原始光谱进行不同形式的

变换都能够不同程度地提高光谱特征与全氮含量的

相关性，１２种变化后相关系数均大于原始光谱；随
着过筛粒径的变小，最大相关系数也变大，０１５ｍｍ
的相关系数最大，２ｍｍ的最小。原始光谱反射率经
过 Ｒ′和（ｌｇＲ）′变换后在４种粒径处理下与全氮含量
的最大相关系数分别为 ０６０、０６０，０６３、０６７，
０６６、０６８，０６８、０６９，优于其他变换形式。最大相
关系数对应的波段位置在不同数据变换形式和过筛

粒径上都没有表现出很好的规律性，其中槡Ｒ、１／Ｒ、

槡Ｒ′和槡Ｒ″变换最大相关系数对应的波段都小于
１０００ｎｍ，其他的变换形式均大于 １０００ｎｍ，同一种
变换形式在不同的过筛粒径上对应的波段位置较为

相似，如槡Ｒ变换在４种过筛处理最大相关系数对应
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的波段位置分别为 ６０６、６２０、６６４、６５２ｎｍ，（ｌｇＲ）′变
换波段位置分别为１２００、１１０６、１２４５、１１２０ｎｍ。因
此，过筛处理和光谱数据变换都能够影响土壤属性

与光谱反射特征的相关性，同一种光谱数据变换在

不同粒径处理的最大相关系数对应的波段位置变化

不大。

表 ２　不同光谱数据变换与土壤全氮含量的最优相关关系

Ｔａｂ．２　Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｐｅｃｔｒｕｍｔｒａｎｓｆｏｒｍａｔｉｏｎｓａｎｄｓｏｉｌｔｏｔａｌｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔ

光谱

变换

２ｍｍ １ｍｍ ０５ｍｍ ０１５ｍｍ

最大相关系数 波段位置／ｎｍ 最大相关系数 波段位置／ｎｍ 最大相关系数 波段位置／ｎｍ 最大相关系数 波段位置／ｎｍ

Ｒ －０２４ １９１２ －０３１ ２４９１ －０３５ ２４７１ －０３４ ２４９０

槡Ｒ －０４９ ６０６ －０５２ ６２０ －０５４ ６６４ －０５７ ６５２

ｌｇＲ ０４８ １４４２ ０４９ １３９６ ０５３ １５２７ ０５３ １５０１

１／Ｒ －０５０ ５２０ －０５２ ５５４ －０５３ ５６３ －０５６ ５０９

Ｒ′ ０６０ １４２８ ０６３ １５０９ ０６６ １３３４ ０６８ １４５０

槡Ｒ′ ０５７ ９６３ ０６０ ９７８ ０５８ ９３６ ０６６ ９４４

（ｌｇＲ）′ ０６０ １２００ ０６７ １１０６ ０６８ １２４５ ０６９ １１２０

（１／Ｒ）′ －０５６ １２８０ －０５５ １２４９ －０６３ １２０６ －０６４ １２５５

Ｒ″ ０６０ １４２６ ０５９ １４９７ ０６４ １４７７ ０６７ １３５８

槡Ｒ″ －０５４ ５５０ －０５９ ５８６ －０５６ ５２１ －０５８ ５４９

（ｌｇＲ）″ ０５４ １２３８ ０５８ １２０４ ０５９ １１９８ ０６３ １２５５

（１／Ｒ）″ ０５１ １３６０ ０５２ １３５２ ０５６ １３８６ ０６１ １２５４

ＣＲ ０５６ １９０５ ０６３ １９５４ ０６４ １９６５ ０６６ １９４８

２３　不同粒径土壤全氮含量的光谱特征拟合
表３是利用 ＳＶＭ、ＰＬＳＲ和 ＳＭＬＲ３种方法构建

的不同粒径处理全氮含量的拟合模型，由表３可知，
对土壤原始光谱进行不同形式的变化均能够不同程

度地提高模型精度，土壤过筛粒径越小模型的拟合

精度越高，从建模精度对比，ＳＶＭ方法优于 ＰＬＳＲ和
ＳＭＬＲ。

利用 ＳＶＭ方法分别构建１２种土壤氮素的光谱
估测模型，从模型估测精度看，一阶微分变换能够明

显提高建模和检验的决定系数，其中过 ２ｍｍ筛土
样光谱在经过 Ｒ′、（ｌｇＲ）′和（１／Ｒ）′变换后，其 Ｒ２ｃ分
别为 ０７５５９、０７７６４和 ０７２０９，ＲＭＳＥｃ分别为
００４３６、００４１１和 ００４６，在经过 Ｒ″、（ｌｇＲ）″和
（１／Ｒ）″二阶微分变换后，其 Ｒ２ｃ分别为 ０７５３４、
０７０２８和 ０６７４３，ＲＭＳＥｃ分别为 ００４３７、００４８８
和００６１６；１２种变换中（ｌｇＲ）′、Ｒ′和 Ｒ″变换 ＲＰＤ分
别为１６６４７、１５５０９和１５０６２，大于１５说明模型
的可靠性可以通过不同的建模方法得到提高。随着

过筛粒径的变小，模型的拟合精度明显提高，但精度

最高的光谱变换形式并没有改变，过 ０１５ｍｍ筛最
优的变换形式仍为（ｌｇＲ）′，其建模 Ｒ２ｃ为 ０８９８７，
ＲＭＳＥｃ为００１８１，ＲＰＤ为２７０４９，说明模型适于估
算土壤氮素含量。

ＰＬＳＲ方法具备主成分分析、相关分析和最小二
乘法三者的优点，本研究中采用 ＰＬＳＲ和 ＳＭＬＲ两
种线性方法构建的土壤氮素含量估测模型，预测精

度 ＰＬＳＲ方法优于 ＳＭＬＲ，但从最优变换形式来看，

两种方法相同均为 Ｒ′，过２ｍｍ土筛处理，Ｒ′变换后
ＰＬＳＲ拟合模型的 Ｒ２ｃ为 ０６５３５，ＲＭＳＥｃ为 ００５４７，

ＳＭＬＲ拟合模型的 Ｒ２ｃ为０６１９０，ＲＭＳＥｃ为 ００６６９，
１２种变换方式的 ＲＰＤ均小于 １５，说明构建的模型
精度不可靠。随着土壤过筛粒径的变小，两种方法

的模型拟合精度都有提高，这和 ＳＶＭ方法的趋势相
似，在过 ０１５ｍｍ处理，ＰＬＳＲ和 ＳＭＬＲ方法构建的
估测模型在 Ｒ′变换 Ｒ２ｃ分别为 ０８５２０和 ０８１９６，
ＲＭＳＥｃ分别为 ００４１３和 ００４３６，ＲＰＤ分别为
２５５４９和２４３７４，说明采用 ＰＬＳＲ和 ＳＭＬＲ两种方
法在过 ０１５ｍｍ粒径处理后也能够估算出土壤氮
素含量。

２４　最优模型的验证
通过分析不同粒径土壤各变换形式构建的模型

表明（图３），３种模型构建方法均采用过筛 ０１５ｍｍ
的土壤样品能够明显提高氮素含量的预测精度，

ＳＶＭ方法采用（ｌｇＲ）′变换形式、ＰＬＳＲ和 ＳＭＬＲ方法
采用 Ｒ′建立的全氮含量拟合模型精度最高，将未参
与建模的石河子地区 ４２个土壤样本进行模型适应
性验证，并计算出预测值与实测值的绝对百分比误

差（图 ３）。ＳＶＭ、ＰＬＳＲ和 ＳＭＬＲ模型 Ｒ２ 分别为
０８２２９、０７７１５和０７０５４，其中ＳＶＭ和ＰＬＳＲ的预
测数值略高于实测值，ＳＭＬＲ模型的预测值略低于
实测值，３种方法构建的模型在不同区域间都能够
较好地估测土壤全氮含量，具有一定的区域稳定性。

从绝对误差的变化来看，３种模型均表现出土壤全
氮含量越小其误差越大，随着土壤氮素含量的增大，
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　　 表 ３　不同粒径土壤全氮含量的模型构建与检验

Ｔａｂ．３　Ｍｏｄｅｌｓｏｆｈｙｐｅｒｓｐｅｃｔｒａｌｉｎｖｅｒｓｅｆｏｒｓｏｉｌｔｏｔａｌｎｉｔｒｏｇｅｎｃｏｎｔｅｎｔｉｎｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｏｉｌｐａｒｔｉｃｌｅｓｉｚｅｓ

过筛

粒径／

ｍｍ

数据变换

ＳＶＭ ＰＬＳＲ ＳＭＬＲ

建模 外部检验

Ｒ２ｃ ＲＭＳＥｃ Ｒ２ｐ ＲＭＳＥｐ
ＲＰＤ

建模 外部检验

Ｒ２ｃ ＲＭＳＥｃ Ｒ２ｐ ＲＭＳＥｐ
ＲＰＤ

建模 外部检验

Ｒ２ｃ ＲＭＳＥｃ Ｒ２ｐ ＲＭＳＥｐ
ＲＰＤ

Ｒ ０３８２８ ０１２２３ ０２９２６ ０１７９２ ０５４７５ ０２７３１ ０１２３１ ０２６２１ ０１４５０ ０４２１１ ０２３７７ ０１４７３ ０２２９０ ０１６９８ ０３３７８

槡Ｒ ０６４２８ ００８３３ ０４２７２ ０１１４９ １３１２２ ０５４８８ ００６８９ ０３９５７ ０１３９２ １１２６１ ０５１４０ ０１０９９ ０３６２０ ０１４５６ １０７５５

ｌｇＲ ０６００８ ００９９１ ０４２３６ ０１２７４ １２３００ ０５２０７ ００７４３ ０３９３０ ０１５４１ １１１０４ ０４８４９ ０１２７０ ０３５８８ ０１６２０ １０４１２

１／Ｒ ０６４３５ ００７００ ０４６３４ ０１０６７ １３１９４ ０５４９２ ００６８０ ０４３０２ ０１３２４ １１３８３ ０５１９０ ００９５０ ０３９６１ ０１３９３ １０９８４

Ｒ′ ０７５５９ ００４３６ ０５５７８ ００６８４ １５５０９ ０６５３５ ００５４７ ０５４０１ ００９０９ １４９７３ ０６１９０ ００６６９ ０５０９２ ０１０２７ １４６２０

槡Ｒ′ ０７４２２ ００４４９ ０５３５４ ００７７２ １４２９４ ０５８１１ ００６７８ ０４６９１ ０１３２２ １１５８６ ０５５０２ ００８８０ ０４３６４ ０１３６７ １１１５７

２ （ｌｇＲ）′ ０７７６４ ００４１１ ０５７０１ ００６７４ １６６４７ ０６４６５ ００５６３ ０５２７２ ００９７５ １３９６３ ０６１５２ ００６８０ ０４９４２ ０１０２８ １３２１４

（１／Ｒ）′ ０７２０９ ００４６０ ０５２４３ ００７８１ １３８８４ ０６３８７ ００５９８ ０５０６２ ００９９７ １３９５３ ０６０７９ ００７００ ０４７５６ ０１１１６ １２９２２

Ｒ″ ０７５３４ ００４３７ ０５４０２ ００７６５ １５０６２ ０５９８９ ００６０１ ０４９３８ ０１０６７ １２３３８ ０５６８５ ００７２５ ０４５９９ ０１１３８ １１５８６

槡Ｒ″ ０６８２６ ００５２５ ０５０９０ ００８８６ １３４２８ ０５９３８ ００６４３ ０４７３６ ０１１８２ １１６９２ ０５５９０ ００７６３ ０４３７３ ０１２０３ １１３６２

（ｌｇＲ）″ ０７０２８ ００４８８ ０５１９７ ００８７５ １３４７８ ０５９８２ ００６０７ ０４８７７ ０１１３０ １２１０６ ０５６６４ ００７３０ ０４５５７ ０１１８８ １１４８３

（１／Ｒ）″ ０６７４３ ００６１６ ０５０２５ ０１０５９ １３２４６ ０５９７７ ００６２８ ０４８３１ ０１１４５ １１８８４ ０５６１１ ００７５４ ０４４８３ ０１２００ １１４５５

ＣＲ ０７１３１ ００４６６ ０５２４１ ００８４７ １３８７ ０６１４８ ００５９９ ０５０２３ ０１０２２ １３０２３ ０５８２５ ００７２５ ０４７２１ ０１１３２ １１９９７

Ｒ ０３５９０ ０１２８８ ０２２３１ ０１３５０ ０８９５３ ０２７９４ ０１２８４ ０１９１９ ０１５９８ ０６９５７ ０２４５２ ０１５４２ ０１６０５ ０１６８９ ０６１０９

槡Ｒ ０６７３０ ００７７６ ０４６８８ ００９３７ １２０６２ ０５４０８ ００６０５ ０４３８６ ０１２０７ １０５９９ ０５０５０ ０１０２９ ０４０５２ ０１２９７ １０３７８

ｌｇＲ ０６４２１ ００９５２ ０４６０６ ００９６４ １１９７５ ０５１９０ ００６９３ ０４２５３ ０１２３３ １０１６０ ０４８７９ ０１１９１ ０３９４８ ０１３３２ ０９７３９

１／Ｒ ０６７９６ ００６１０ ０４８４６ ００８６３ １２５２７ ０５５８３ ００６０１ ０４５１３ ０１１２４ １１００３ ０５２４８ ００８５８ ０４１６５ ０１１８１ １０６０７

Ｒ′ ０８２２１ ００３７５ ０６２０７ ００５７０ １７８７９ ０７５０７ ００４９４ ０５９７７ ００８３１ １７９４３ ０７１９５ ００５７１ ０５６５９ ００８７５ １６７４６

槡Ｒ′ ０７７３６ ００３９２ ０５９６３ ００６２１ １４３４０ ０５６９６ ００６０１ ０４５６９ ０１１０７ １１２２１ ０５３３８ ００８３９ ０４２５９ ０１１７５ １０６３１

１ （ｌｇＲ）′ ０８６４２ ００３１７ ０６３２３ ００５６７ ２００７２ ０７１０９ ００４９７ ０５８８８ ００８５９ １５７９９ ０６８０７ ００６４０ ０５５１７ ００９００ １５７８４

（１／Ｒ）′ ０７６０８ ００４１６ ０５５１６ ００６３２ １３７７７ ０６９９２ ００５１７ ０５６６７ ００８６２ １３１５４ ０６６８７ ００６４８ ０５２９９ ００９３５ １３１０３

Ｒ″ ０７９２０ ００３８３ ０６０２９ ００６１６ １５２０８ ０５９９８ ００５５１ ０５１９７ ００９０４ １２６７２ ０５６８５ ００６６９ ０４８３２ ００９７２ １１８９４

槡Ｒ″ ０７２７１ ００５２７ ０５０１０ ００７４８ １３２０７ ０５６９７ ００５９７ ０４７０９ ０１０４６ １１２３７ ０５３８６ ００８０１ ０４３５１ ０１０７８ １０６６５

（ｌｇＲ）″ ０７３８２ ００４７３ ０５３１８ ００７３０ １３２６３ ０５９１３ ００５７８ ０５１２９ ００９０７ １１７３４ ０５５５８ ００７５２ ０４８１７ ００９７７ １０９８７

（１／Ｒ）″ ０６９００ ００５６４ ０４９２７ ００８１９ １２６４１ ０５８５０ ００５９２ ０５０１２ ００９７１ １１４１６ ０５５２２ ００７６４ ０４６８１ ０１０７６ １０６７３

ＣＲ ０７４４８ ００４７１ ０５４３３ ００６７２ １３３０９ ０６５０１ ００５２２ ０５６０９ ００９０４ １３０７８ ０６１３１ ００６５２ ０５２６８ ００９６２ １２０５１

Ｒ ０３９０７ ０１０８４ ０３７０５ ０１２９７ ０７４５９ ０３３９０ ０１２４６ ０３３４６ ０１５４５ ０５７９４ ０３０８８ ０１３３０ ０３０３６ ０１６４８ ０４７９８

槡Ｒ ０６８８１ ００７４１ ０４４５４ ００９９８ １１０６８ ０５２４５ ００７５１ ０４１２１ ０１２４３ ０９２９４ ０４８９０ ００９８５ ０３８０８ ０１３４５ ０８６６０

ｌｇＲ ０６６０９ ００８９８ ０４４４８ ０１１６９ １０４７０ ０５０９３ ００７５６ ０４０８４ ０１４６７ ０９０６６ ０４７５１ ０１１９７ ０３７７２ ０１５３２ ０８５０２

１／Ｒ ０７０５８ ００５８４ ０４５５３ ００９６９ １２１３５ ０５２８３ ００７２６ ０４１８９ ０１２３９ １０３３９ ０４９４１ ００８３９ ０３８２０ ０１２７９ ０９９３２

Ｒ′ ０８５８６ ００３８２ ０６７３６ ００５６２ １８５５７ ０７６８４ ００４４３ ０６４５０ ００７２６ ２０１６１ ０７３６３ ００５４１ ０６１３３ ００７９５ １９８４６

槡Ｒ′ ０８１００ ００３８９ ０６０６４ ００６０６ １７２８１ ０５８１５ ００６９５ ０５２１４ ０１２１２ １１１７４ ０５４５８ ００８３８ ０４８４７ ０１２６４ １０３６７

０５ （ｌｇＲ）′ ０８７０２ ００２７７ ０６７６４ ００４７１ ２１２４１ ０６９２７ ００４５３ ０６３７２ ００８０３ １６５３２ ０６６０５ ００６３９ ０６００１ ００８６２ １５８０９

（１／Ｒ）′ ０８０９４ ００３９８ ０６０５９ ００６８５ １７０９３ ０６８７４ ００４９７ ０５９６２ ００８４６ １６１２１ ０６５１２ ００６５３ ０５６２０ ００８９３ １５６６４

Ｒ″ ０８１００ ００３８８ ０６２６６ ００５６５ １７４３４ ０６７０１ ００５３７ ０５７０３ ００９２５ １５７６１ ０６３９３ ００６５７ ０５３６８ ０１０２６ １４９９６
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图 ３　全氮含量最优模型的验证与误差分析
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误差迅速降低，如实测值氮素含量为 ００６ｇ／ｋｇ时，
ＳＶＭ、ＰＬＳＲ 和 ＳＭＬＲ 模 型 的 绝 对 误 差 分 别 为
５６２８３％、７８７１１％ 和 ５４７２４％，氮 素 含 量 为
０９３ｇ／ｋｇ时，绝 对 百 分 比 误 差 分 别 为 ２４６％、
３８５％和７８５％，说明采用 ３种估测方法都无法对
土壤氮素含量低的样品进行准确反演。

３　讨论

土壤的原始光谱特征是土壤属性的综合反映，

张娟娟等
［２４］
对我国中东部地区土壤样品进行风干

处理，分析发现土壤全氮含量与原始光谱反射率在

３５０～５６０ｎｍ和１９１３～１９３２ｎｍ区域内为正相关，
其余波段为负相关，相关系数均低于 ０４；张瑶
等

［１１］
对北京昌平褐色沙壤土原始光谱特征与全氮

含量进行相关分析，在波长８００～２５６４ｎｍ范围内均

呈现负相关；赵燕东等
［２２］
对北京海淀区土壤样品过

筛处理，在控制土壤含水率为 １５％的条件下测定原
始光谱与全氮含量相关性，波长在 ２２０３～２２１９ｎｍ
区域为正相关，其他区域均为负相关；李焱等

［２５］
对

新疆北部灰漠土过筛进行光谱测定，表明土壤全氮

与原始光谱反射率在 ３５０～５４０ｎｍ区域为负相关，
５４０～２４９０ｎｍ呈现正相关。本研究中土壤原始光
谱特征与全氮含量的相关性在３５０～６６４ｎｍ范围内
表现为负相关，６６４～１５２０ｎｍ相关性为正值，而后
至２５００ｎｍ为负相关。综上所述，仅利用土壤原始
光谱反射率对土壤全氮含量进行估测时往往因成土

母质、粒径、有机质含量等因素而大相径庭，在对土

壤样品风干、过筛等预处理消除样品不一致的影响

后，利用原始光谱特征仍无法估测土壤氮素含量。

大量的研究证明，通过对原始光谱数值进行一阶微
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分、二阶微分、连续统去除等变换后，能够显著提高

光谱特征与土壤特性参数的相关性
［８，１７，２６］

，本研究

中对原始光谱反射率进行了１２种不同形式的变换，
其相关性较原始光谱均有所提高，一阶微分变换后

的拟合精度优于其他变换，二阶微分变换在增强特

征波段信息的同时或许也增强了背景噪声的信号，

使建模精度低于一阶微分。不同变换形式最大相关

系数对应的波段位置没有很好的规律性，但同一种

变换形式在不同的粒径处理上位置是相近的，依据

估测模型的拟合精度，采用 ＳＶＭ方法对光谱进行
（ｌｇＲ）′变换，ＰＬＳＲ和 ＳＭＬＲ方法对光谱进行 Ｒ′变换
能够较为准确地估算土壤全氮含量。

土壤光谱反射率受到质地、理化性质等因素的

共同影响，其光谱测定通常是经过去杂、过筛处理后

进行，不同粒径的土粒由于比表面积的不同而会影

响到反射率，粒径小的土粒具有较大的比表面积而

反射率也较高。国内外土壤光谱的测定在过筛处理

上差异较大，如预处理过 ２０目筛（０８３ｍｍ）［２２，２４］、
１６目筛（１ｍｍ）［２５，２７－２８］、１００目筛（０１５ｍｍ）［２９］、
８目筛（２５ｍｍ）［３０］、２ｍｍ粒级［１０，３１－３４］

，研究者均

认为在利用光谱特征反演不同土壤参数前需要进行

过筛处理，通过过筛能够使被测样品粒径较为一致，

但在不同粒径样品的光谱拟合精度上研究略显不

足。本研究在对土壤样品的原始光谱进行 １２种不
同形式数据转换后，利用支持向量机、偏最小二乘回

归和多元逐步回归３种方法分别构建了土壤全氮含
量的高光谱拟合模型，从不同粒径的拟合精度来看，

过筛最小粒径的 ０１５ｍｍ处理模型的拟合精度最
高，其原因或许是土壤颗粒越小，彼此的结合越紧

密，土壤表面也就越平滑，反射率就越大
［３５－３６］

，另一

方面较大的土壤颗粒间能够容纳更多的空气和束缚

水，其对光谱特征的表达会产生干扰和掩盖。因此，

本研究的结果可推断对土壤待测样品过筛越细，土

壤颗粒越小，利用土壤光谱特征对土壤全氮含量的

估测能力越强。从模型的绝对误差来看，土壤氮素

含量越低，ＳＶＭ、ＰＬＳＲ和 ＳＭＬＲ模型的预测误差均
越大，与采用的建模方法并无关系，这在其他一些研

究者得出的结论中并未表现的很明显
［２２－２４］

，或许是

因为本研究区采集的土壤样品氮素含量偏低，在土

壤氮素含量较低的情况下，利用光谱反射特征无法

准确估测。

４　结论

（１）利用土壤的原始光谱特征无法准确估测土
壤全氮含量，对光谱反射率进行相应的数据转换能

够显著提高特征波长与土壤全氮含量的相关性，但

光谱特征波长在各变换中差异不大，其中采用 ＳＶＭ
方法通过（ｌｇＲ）′变换在不同粒径处理中都能够较准
确地估测土壤全氮含量，ＲＰＤ均大于 １５；ＰＬＳＲ和
ＳＭＬＲ方法通过 Ｒ′变换在过筛粒径小于等于 １ｍｍ
处理，能够较为准确地估测土壤全氮含量。

（２）从不同粒级模型的估测精度来看，过筛粒
径越细，对土壤全氮含量的拟合精度越高，０１５ｍｍ
处理，ＳＶＭ方法采用（ｌｇＲ）′变换后构建的模型 ＲＰＤ
为２７０４９，ＰＬＳＲ和 ＳＭＬＲ方法通过 Ｒ′变换后 ＲＰＤ
分别为２５５４９和 ２４３７４，３种方法均能够很好地
估测氮素含量，ＳＶＭ方法拟合精度优于 ＰＬＳＲ和
ＳＭＬＲ。从最优模型的验证结果来看，ＳＶＭ、ＰＬＳＲ和
ＳＭＬＲ方法的模型检验 Ｒ２分别为 ０８２２９、０７７１５
和０７０５４，土壤中氮素含量越低，预测误差也越大。
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