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镉胁迫下菊苣叶片原位高光谱响应特征与定量监测研究
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摘要：探究镉胁迫下菊苣叶片高光谱响应特征，以实现基于叶片原位高光谱技术的作物镉胁迫快捷、精准监测。采

用室内水培实验，供试品种为“欧洲菊苣”、“美洲菊苣”和“黔育一号”，设置 ０、５、１０、２５、５０、１００、２００μｍｏｌ／Ｌ共 ７个

镉胁迫梯度，于菊苣苗期测试叶片镉质量比及其原位高光谱反射率。分别利用逐步回归（ＳＷＲ）、主成分回归

（ＰＣＲ）和偏最小二乘回归（ＰＬＳ）的统计分析方法对叶片原始光谱（Ｒ）及一阶微分光谱（ＦＤＲ）进行镉质量比预测，

确定最佳光谱监测方式和有效波段，提高镉胁迫估测的时效性。此外，为进一步检验上述模型的稳定性，再次布置

９个独立菊苣品种镉胁迫光谱验证实验（镉浓度为 ５０μｍｏｌ／Ｌ）。结果表明，镉胁迫显著影响菊苣叶片镉质量比及

高光谱反射率变化特征；随镉梯度增加，３个品种菊苣镉含量均显著提升，叶片高光谱反射率在可见光 近红外区

（４００～１３００ｎｍ）逐步降低，中红外区（１３００～２４００ｎｍ）则未表现出一致性变化规律。全波段光谱分析模型间，以

基于 ＦＤＲ光谱的 ＰＬＳ监测模型（ＦＤＲ ＰＬＳ）表现最优，其独立验证集决定系数（Ｒ２）、均方根误差（ＲＭＳＥ）和相对分

析误差（ＲＰＤ）分别为 ０９２、１８１３ｍｇ／ｋｇ和 ２９６。根据 ＦＤＲ ＰＬＳ模型中各波段无量纲评价指标：变量重要性投影

值（ＶＩＰ），确定菊苣叶片镉质量比有效波长分别为 ６５９、７２５、９０７、１０２６、１１１２、１２５５、１６３０ｎｍ，实现了光谱降维和便

捷分析的目的。此后，再次构建基于上述有效波段的菊苣叶片镉质量比 ＦＤＲ ＰＬＳ监测模型，其独立验证集 Ｒ２、

ＲＭＳＥ和 ＲＰＤ分别为０８３４、２２２４ｍｇ／ｋｇ和２４１，９个供试品种验证集 Ｒ２、ＲＭＳＥ和 ＲＰＤ分别为０８１７、１３０ｍｇ／ｋｇ

和 １７７，预测效果较为理想，能够满足无损和精准监测需求。
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ｍｏｄｅｌ

０　引言

镉（Ｃａｄｍｉｕｍ，Ｃｄ）是作物非必需、但毒性最强的
重金属元素之一，具有很高的潜在污染风险和较强

的水溶性，极易通过作物吸收而进入人体，不仅影响

环境安全，同时也会危害人类健康
［１－３］

。因此，快速

和精准识别作物镉胁迫程度及范围，对于降低和控

制镉污染、制定安全有效防控措施具有重要意

义
［４］
。目前，传统的作物镉胁迫监测主要以田间

样品采集、实验室测试化验为主，该方法虽然可以

获得较为准确的结果，但在分析过程中存在工作

量大、操作繁琐、周期长和成本高等问题，监测结

果具有一定的滞后性，限制了其发展应用
［５－６］

。近

年来，随着高光谱遥感技术的发展，利用镉胁迫作

物与正常生长作物在光谱维上的差异性开展无

损、高效和原位监测成为一种可能，并得以快速应

用和发展。

当作物受到镉胁迫时，宏观上易造成植物叶片

枯萎变黄，新生叶生长缓慢，植株长势瘦弱，生物量、

叶面积与光合色素等指标显著降低；微观上则表现

出叶片变薄，细胞渗透压降低，生理代谢紊乱，叶肉

海绵组织和栅栏组织 排列紧密，胞 间 隙 减 小

等
［５，７－８］

。上述症状均会明显影响叶片对光的吸收

与反射性能，改变光在植物体内反射与折射路径，继

而产生不同的光谱反射率，形成反射率不同的光谱

曲线，并且上述特征波长光谱反射率变化对镉胁迫

程度的响应十分敏感，这也是利用叶片原位高光谱

开展作物镉胁迫定量监测的营养及生理生化基

础
［９］
。

目前，高光谱技术已广泛应用于作物重金属胁

迫监测方面。关丽等
［１０］
通过分析镉胁迫水稻生理

生化参数（色素、水分、ＬＡＩ、镉浓度等）与高光谱响
应特征间定量关系，确立了镉胁迫诊断的植被指数

和定量监测模型。ＲＡＴＨＯＤ等［１１］
研究认为，不同镉

胁迫下大麦叶片高光谱反射率具有明显的差异性，

利用叶片原位高光谱技术可实现作物镉质量分数的

精准监测。ＡＢＤＥＬＲＡＨＭＡＮ等［１２］
利用偏最小二

乘回归模型（ＰＬＳ）定量监测了瑞士甜菜叶片镉含
量，获得了较好的预测效果。另有一些研究通过分

析镉胁迫下作物叶绿素、水分等生理生化指标变化，

并量化其与高光谱间关系，从侧面验证高光谱技术

在作物镉胁迫监测上的适宜性及可行性
［３，１３－１４］

。

分析发现，已有利用高光谱技术开展作物镉胁迫的

监测研究大都集中于构建植被指数、生化指标反演

和明晰光谱响应关系等，且主要以粮食和经济作物

为主，而系统探究不同镉胁迫下菊苣叶片原位高光

谱变化规律，筛选能稳定指示叶片镉质量比变化有

效波段，并构建定量监测模型的研究仍相对较少。

基于此，本文以菊科菊苣属一年或多年生草本植物、

具有多种用途（可作为高档蔬菜、新型优质牧草、香

料和药材等）并对重金属具有较强吸收特性的菊苣

为供试材料，通过设置不同品种及镉浓度胁迫水培

实验，探究其与叶片原位高光谱间定量关系，筛选能

稳定指示镉浓度变化的有效波段，并构建高鲁棒性

的监测模型，以期为作物镉胁迫的早期快速、无损和

原位监测提供实验参考和理论支撑。

１　材料与方法

１１　供试材料
供试菊苣（ＣｉｃｈｏｒｉｕｍｉｎｔｙｂｕｓＬ．）品种分别为“欧
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洲菊苣”、“美洲菊苣”和“黔育一号”，其中，“欧洲

菊苣”与“美洲菊苣”购自北京百绿种业有限公司，

“黔育一号”由贵州省草业研究所提供，均为市场上

常见和广泛种植的代表品种。菊苣培养营养液采用

Ｈｏａｇｌａｎｄ’ｓ营养液［１５］
。

１２　实验设计
水培实验于 ２０１８年 １２月至 ２０１９年 ３月在河

南农业大学资源与环境学院水培实验室进行。选取

籽粒饱满、大小均一的上述３个品种菊苣种子，先后
分别用１５％ Ｈ２Ｏ２浸泡１５ｍｉｎ，再用蒸馏水完全洗净
后放入３０℃左右的温水中浸泡 ２０ｍｉｎ，而后均匀放
入装有少量水的专用育苗盘内，置于 ２５℃恒温培养
箱暗培养７２ｈ后转入人工气候室。待菊苣长到两
叶一心时，选取长势一致的菊苣幼苗移到 １／８
Ｈｏａｇｌａｎｄ’ｓ营养液的黑色塑料盒中（２５ｃｍ×１７ｃｍ×

８ｃｍ）进行培养。塑料盒上盖有带均匀小圆孔的黑
色泡沫塑料板，将菊苣幼苗用海绵固定于小圆孔内。

每间隔３ｄ，随菊苣幼苗长势增大，逐步将营养液浓
度调整为 １／４、１／２和全量 Ｈｏａｇｌａｎｄ’ｓ浓度。水培
试验均在人工气候室进行，昼夜时间 １６ｈ／８ｈ，昼夜
温度为２５℃／２０℃，相对湿度为６０％ ～７０％。

菊苣幼苗在营养液中生长 １２ｄ后，开始浇灌添
加不同浓度镉（０、５、１０、２５、５０、１００、２００μｍｏｌ／Ｌ，镉
以 ＣｄＣｌ２形式添加）的 Ｈｏａｇｌａｎｄ’ｓ完全培养液，使镉
胁迫程度为低（５、１０μｍｏｌ／Ｌ）、中（２５、５０μｍｏｌ／Ｌ）、
高（１００μｍｏｌ／Ｌ）和严重（２００μｍｏｌ／Ｌ）４个等级。每
３ｄ更换一次营养液，同时控制营养液的 ｐＨ值在
６０左右（图１）。每个处理 ５个重复，共计 １０５盆。
此外，于菊苣生长期间每 ２ｄ随机调整水培盒的位
置，降低实验误差。

图 １　不同镉胁迫下菊苣生长照片

Ｆｉｇ．１　ＰｈｏｔｏｇｒａｐｈｓｏｆｃｈｉｃｏｒｙｕｎｄｅｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔＣｄｓｔｒｅｓｓｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ
　

１３　测定指标与方法
１３１　菊苣叶片原位高光谱

分别于菊苣六叶期（２０１９年１月 ２０日）和十叶
期（２０１９年 ２月 ３日），采用美国 ＡＳＤ（Ａｎａｌｙｔｉｃａｌ
ｓｐｅｃｔｒａｌｄｅｖｉｃｅｓ）公司生产的 ＦｉｅｌｄＳｐｅｃＰｒｏＦＲ型便
携式高光谱仪，沿菊苣主茎自上而下，测定不同镉浓

度胁迫下第４片完全展开叶中部叶片光谱反射率。
该仪器测量波段范围为３５０～２５００ｎｍ，３５０～１０００ｎｍ
光谱分辨率与采样间隔分别为 ３ｎｍ和 １４ｎｍ，
１０００～２５００ｎｍ分别为１０ｎｍ和 ２ｎｍ。测试时，利
用光谱仪自带叶片夹将叶片夹持固定，采用光谱探

头测定叶片光谱反射率。每个重复测试４株叶片光
谱，每株采集 １０条光谱曲线，将 ４株叶片光谱数据
取平均后作为该重复的叶片光谱反射率。为提高光

谱监测精度，增强光谱信噪比，综合两次光谱测试结

果，删除３５０～４００ｎｍ和 ２４００～２５００ｎｍ受噪声影
响较大的波段，剔除后共有２００１个有效波段数据。
１３２　菊苣叶片镉质量比

上述叶片光谱测试结束后，将菊苣叶片从水培

盒中取出并依次用自来水和高纯水洗涤、擦净，剪除

根部。而后将叶片置于１０５℃干燥箱中杀青３０ｍｉｎ，
７０℃干燥至质量恒定。用剪刀将样品剪碎，称取
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０２０ｇ置于消煮管中，采用 ＨＮＯ３ ＨＣｌＯ４（体积比
３∶１）消化法制备待测液，原子吸收分光光度计
（ＡＡＳ，ＺＥＥｎｉｔ７０ｄ０，Ａｎａｌｙｔｉｋｊｅｎａ，德国）测定叶片镉
质量比（ｍｇ／ｋｇ）。
１４　数据处理与分析
１４１　建模集与验证集划分

综合分析菊苣品种的代表性及稳定性，同时考

虑到数据变化范围与模型构建的稳定性和普适性，

将本实验所获取 ２１０个样本数（３个菊苣品种、７个
镉胁迫处理、５次重复和 ２次生育期数据采集）按
２∶１划分为建模集和验证集两部分，计算分析两数集
平均值、标准差（ＳＤ）和变异系数（ＣＶ，％）。其中，
“欧洲菊苣”和“黔育一号”两品种实验所采集数据

用于构建光谱监测模型（ｎ＝１４０），“美洲菊苣”实验
数据则为验证集（ｎ＝７０）。

此外，为进一步验证上述所构建模型的鲁棒性，

明确镉胁迫下菊苣叶片光谱响应特征及建立精准度

较高的光谱监测模型。在上述实验基础上，采用同

样水培装置及方法，于２０１９年３月再次布置 ９个菊
苣品种独立验证实验（普那、欧洲、美洲、黔育一号、

将军、香槟、益丰、阔叶和奥利维亚菊苣），镉胁迫浓

度设为 ５０μｍｏｌ／Ｌ，５次重复，分别于六叶期和十叶
期沿菊苣主茎自上而下测试第４片完全展开叶片光
谱反射率和镉质量比，以检验前期所构建模型的准

确性能（ｎ＝９０）。
１４２　一阶微分光谱变换

对原始光谱（Ｒ）进行变换是降低环境噪声干
扰，提高光谱信噪比和光谱监测精度的有效措施。

一阶微分（Ｆｉｒｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅ，ＦＤＲ）光谱是
目前应用十分广泛且行之有效的光谱变换方法。研

究表明，作物叶片原始光谱（Ｒ）经 ＦＤＲ变换后可有
效降低基线或其它环境背景干扰，弱化混合重叠峰，

增强特征波段信息强度与分辨率，提高光谱诊断灵

敏度
［１６］
。此外，ＦＤＲ光谱还可有效消除部分线性或

接近线性的噪声光谱对目标光谱的影响，提高光谱

监测识别度，其反射率计算公式为
［１７］

Ｒ′（λｉ）＝
Ｒ（λｉ＋３）－Ｒ（λｉ－２）

Δλ
（１）

式中　λｉ———波段 ｉ波长，ｎｍ
Ｒ′（λｉ）———一阶微分光谱反射率
Δλ———波长 λｉ＋３到 λｉ－２的间隔

本实验利用 ＭａｔｌａｂＲ２０１２ａ软件对所获取菊苣叶片
原始光谱（Ｒ）进行 ＦＤＲ变换，光谱间隔设置为５。
１４３　模型构建与应用

为有效分析菊苣叶片镉质量比与其原位高光谱

反射率间定量关系，明确不同镉浓度胁迫下光谱响

应特征并构建定量监测模型，本研究首先以菊苣叶

片原始光谱（Ｒ）和 ＦＤＲ光谱为自变量，以镉质量比
为因变量，分别采用逐步回归（Ｓｔｅｐｗｉｓｅｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，
ＳＷＲ）、主成分回归（Ｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，
ＰＣＲ）和偏最小二乘回归（Ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅ，ＰＬＳ）
统计方法研究两者间关系，确定最佳监测模型。

ＳＷＲ分析目前应用较多并可有效解决自变量
间存在的多重共线性问题，其公式为

Ｙｉ＝β１＋β２Ｘ２ｉ＋β３Ｘ３ｉ＋… ＋βｎＸｎｉ （２）
式中 β１，β２，…，βｎ为回归系数；Ｘ２ｉ，Ｘ３ｉ，…，Ｘｎｉ为回
归分析自变量。ＳＷＲ主要思想是对每个逐步引入
的自变量进行 Ｆ检验，并对已引入自变量进行 ｔ检
验，当已引入自变量由于新变量的引入而变得不显

著时，则将引入变量剔除。

ＰＣＲ分析则从海量高光谱数据中寻求对应变
量影响较大的主控因子并构建定量回归方程，回归

方程公式同 ＳＷＲ。主成分分析中，首先将原始数据
标准化并计算相关系数矩阵；其后求取相关矩阵的

特征根、特征向量和方差贡献率，确定主成分数；而

后使用主成分替代原始变量再次进行多元回归，公

式为 Ｙｋ＝α１＋α２Ｘ２ｋ＋α３Ｘ３ｋ＋… ＋αｎＸｎｋ；最后将原
始变量代入建立主成分回归模型并进行系统分析。

ＰＬＳ分析是一种新型的多元统计分析方法，可
以有效处理自变量个数（波段数）远大于因变量（如

镉质量比）且自变量间具有高度多重共线性的高光

谱数据。ＰＬＳ集典型相关分析、主成分分析和多元
线性回归分析为一体，不仅可以降低光谱分析维数，

同时又可从高维光谱数据中找到影响因变量（镉质

量比）的主控因子，使所构建模型具有更高的鲁棒

性。

模型预测精准性采用实测值与预测值间决定系

数（Ｒ２）、均方根误差 （ＲＭＳＥ）和相对分析误差
（ＲＰＤ）来表征。其中，Ｒ２表示模型拟合度，其值越
高模型越稳定；ＲＭＳＥ表示模型精确度，值越小则模
型预测能力越高；ＲＰＤ则是表征光谱监测模型通用
性高低的关键指标，ＲＰＤ小于 １４表示模型不可
用，ＲＰＤ为１４～２０可用，ＲＰＤ大于 ２０则表示模
型精准度较高，通用性能好

［１８］
。

１４４　有效波段选取与应用
在确定最佳光谱监测模型基础上，从海量高维

高光谱数据中筛选出能有效表征菊苣叶片镉质量比

时空变化特征的有效波段或重要波段，对降低光谱

分析维度，增强光谱监测时效性和准确度均具有重

要意义。本文利用 ＰＬＳ分析模型中的无量纲评估
指标：变量重要性投影值 （Ｖａｒｉａｂｌｅｉｍｐｏｒｔａｎｔｉｎ
ｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎ，ＶＩＰ）从全波段（４００～２４００ｎｍ）光谱范围
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内优选出菊苣叶片镉质量比的有效波段。ＶＩＰ值可
定量、快速和直观地反映出各个波段在预测因变量

时的重要程度，其临界值为１０，ＶＩＰ越高，表示该波
段预测性能越强。此外，在确定有效波段时还应遵

循以下２个原则：所筛选有效波段应符合作物光谱
营养学监测基本原理，即镉胁迫影响菊苣叶片物质

和结构等生理生化指标变化，继而影响光谱吸收与

反射性能；基于有效波段构建的监测模型与全波段

反演模型相比其精准度不应差别过大。

同时，为深入评估所确定有效波段的鲁棒性及

普适性，首先利用验证集数据对基于有效波段构建

的模型进行精准度检验，同时采用 ９个品种独立实
验数据进行再验证，并绘制１∶１比例图。

利用 Ｅｘｃｅｌ２００７进行基础数据输入和分析；
ＭａｔｌａｂＲ２０１２ａ软件将所测叶片光谱数据进行预处
理并进行模型的定量评估与有效波段选择（ＳＷＲ、
ＰＣＲ和 ＰＬＳ）；采用 Ｏｒｉｇｉｎ８５软件绘图。

２　结果与分析

２１　镉胁迫对苗期菊苣叶片镉质量比的影响
不同生育期菊苣叶片镉质量比随镉胁迫程度增

加而迅速提高，该结果在 ３个品种间变化趋势相一

致，表明外源镉的添加可显著影响菊苣对镉的吸收

与积累特性（图２，图中同一生长期的不同字母表示
各质量比间差异显著）。对于建模集数据，其叶片

镉质量比变化范围为１５６～１８０２７ｍｇ／ｋｇ，平均值、标
准差和变异系数分别为 ４３７２ｍｇ／ｋｇ、４６０７ｍｇ／ｋｇ和
１０５４％，验证集数据上述 ４个指标分别为 １８４～
１７０２５ｍｇ／ｋｇ、４７６９ ｍｇ／ｋｇ、５３６１ ｍｇ／ｋｇ 和
１１２４％。该结果显示本实验验证集菊苣叶片镉质
量比数据变幅均位于建模集内，且无论建模集亦或

验证集，其变异系数均大于 １００％，表明两数集均具
有较高的离散度和变异性，其所表征的菊苣镉质量

比具有较高的指示范围，可反映目前条件下菊苣叶

片镉质量比的整体变幅。因此，本实验将“欧洲菊

苣”和“黔育一号”数据用于模型构建“美洲菊苣”作

为独立实验验证集具有较高的可行性和普适性，为

构建高稳定性的光谱监测模型奠定了良好基础。此

外，变异系数高于 １００％则说明本实验所采集数据
具有强烈的变异性、数据代表性和覆盖能力，同时也

显示菊苣对镉具有很高的吸收与富集能力，为筛选

对镉响应敏感并具有高吸收与高积累特性的“新物

种”和基于叶片原位高光谱技术实现快速、无损监

测提供了参考。

图 ２　不同镉胁迫下苗期菊苣叶片镉质量分数动态变化

Ｆｉｇ．２　ＥｆｆｅｃｔｓｏｆＣｄｓｔｒｅｓｓｏｎｄｙｎａｍｉｃｖａｒｉａｔｉｏｎｏｆｌｅａｆＣｄｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｏｆｃｈｉｃｏｒｙａｔｓｅｅｄｌｉｎｇｓｔａｇｅ
　
２２　镉胁迫对苗期菊苣叶片高光谱变化的影响及

其与镉质量比相关性分析

以建模集数据分析为例，阐释镉胁迫对菊苣叶

片原位高光谱反射率变化特性的影响（图 ３ａ、３ｂ）及
其与叶片镉质量比间定量相关关系（图 ３ｃ、３ｄ）。结
果表明，不同镉浓度胁迫下菊苣叶片光谱反射率具

有明显的绿色植被光谱特征，即 ４００～６００ｎｍ具有
中等反射值，反射率在 ００５～０１５之间；５５０ｎｍ附
近呈现叶绿素强吸收峰，６８０ｎｍ附近具有一个较低
的反射谷；８００～１３００ｎｍ进入一个平台期，反射率
高达０５０～０６０；１３００～２５００ｎｍ则是水分的强吸
收区，反射率变幅较大，为 ００５～０２５（图 ３ａ、３ｂ）。
可见光区（４００～７１５ｎｍ），随镉胁迫程度增加，叶片

光谱反射率呈下降趋势；近红外区（７１５～１３００ｎｍ）
低镉浓度胁迫时（０～５μｍｏｌ／Ｌ）叶片反射率相对较
高，中高胁迫（１０～１００μｍｏｌ／ｌ）反射率虽有差异但
相对集中，严重胁迫时（２００μｍｏｌ／Ｌ）叶片反射率则
最低；中红外区（１３００～２４００ｎｍ）不同镉浓度胁
迫间叶片光谱反射率未表现出较为一致性变化规

律。

此后，采用相关性分析的方法将建模集全波段

（４００～２４００ｎｍ）原始光谱（Ｒ）和 ＦＤＲ光谱反射率
与叶片镉质量比进行定量相关分析（ｎ＝１４０）并绘
制决定系数曲线（Ｒ２）（图 ３ｃ、３ｄ）。结果发现，对于
原始光谱（Ｒ），不同波段范围间其决定系数变异较
大，可见光区平均决定系数为０２８６，达 ９９％显著性
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水平，最大值为 ０３４７，位于 ６７０ｎｍ红光附近。此
外，红（６４０～７１５ｎｍ）、橙（６４０～６１０ｎｍ）、黄（６１０～
５３０ｎｍ）、绿（５０５～５２５ｎｍ）、蓝（５０５～４７０ｎｍ）和紫
（４７０～４００ｎｍ）光区平均决定系数分别为 ０２９３、
０３０１、０２２９、０３０８、０３３５和 ０３０７。近红外区决
定系数则进入一个平台期，平均决定系数为 ０５４８，
波段间差异不大；中红外区决定系数则呈现跳跃式

变化特征，平均值为 ０１３７，相对较低。相比于原始
光谱（Ｒ），ＦＤＲ光谱与叶片镉质量比间相关性整体
具有较大的提高，但不同波段范围间差异较大，跳跃

性则更为显著，分别在 ７１７、９５４、１０２６、１０９１、１２９１、
１６２９、１７５０ｎｍ处出现峰值。该结果为后续筛选能
稳定反映叶片镉质量比变化特征的有效波段提供了

较好的数据支撑。

图３　不同镉胁迫下菊苣叶片原位高光谱反射率变化特征及其与镉质量比相关性分析

Ｆｉｇ．３　ＥｆｆｅｃｔｓｏｆＣｄｓｔｒｅｓｓｏｎｖａｒｉａｔｉｏｎｏｆｉｎｓｉｔｕｌｅａｆｓｐｅｃｔｒａｌｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅｏｆｃｈｉｃｏｒｙａｎｄ

ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎａｎａｌｙｓｉｓｂｅｔｗｅｅｎｌｅａｆＣｄｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎａｎｄｓｐｅｃｔｒａ
　

２３　基于叶片原位高光谱的镉质量比光谱监测模
型构建

为进一步探究菊苣叶片高光谱与其镉浓度间定

量回归关系，构建定量反演模型，实现光谱监测的定

量化。在相关性分析基础上，以叶片原始光谱（Ｒ）
和 ＦＤＲ光谱为自变量，镉浓度为因变量，分别采用
逐步回归（ＳＷＲ）、主成分回归（ＰＣＲ）和偏最小二乘
回归（ＰＬＳ）的整体光谱分析技术定量表征两者间关
系（表１）。结果表明，与叶片原始光谱（Ｒ）光谱相
比，对光谱进行一阶微分变换后（ＦＤＲ）对叶片镉质
量比预测性能明显提高。对于建模集，ＳＷＲ、ＰＣＲ
和 ＰＬＳ３种模型采用光谱（Ｒ）的 ＲＰＤ分别为 ２５１、
３４５和４０３，虽然预测性能均较理想，但与 ＦＤＲ光
谱相 比，ＲＰＤ 值 仍 分 别 降 低 ２３７％、６８％ 和
６３２％；验证集原始光谱（Ｒ）采用 ＳＷＲ模型 ＲＰＤ
仅为０８２，稳定性较差，ＰＣＲ和 ＰＬＳ的 ＲＰＤ也仅在
２０左右，与 ＦＤＲ３种光谱预测模型 ＲＰＤ值的
１６６、２５４和２９６相比，表现出较大的差异性。不
同光谱预测模型间，无论原始光谱（Ｒ）亦或 ＦＤＲ光

谱，建模集亦或验证集，其变化趋势均由小到大表现

为 ＳＷＲ、ＰＣＲ、ＰＬＳ，如对于ＦＤＲ ＰＬＳ菊苣叶片镉质
量比光谱监测模型，建模集和验证集决定系数（Ｒ２）
分别高达 ０９９、０９２，相对分析误差（ＲＰＤ）则分别
为１０９５、２９６。综上，本文采用基于 ＦＤＲ ＰＬＳ的
光谱定量监测模型来深入分析菊苣叶片镉质量比与

其光谱反射率间关系，揭示指示镉质量比时空变化

的稳定特征波段，实现光谱镉胁迫监测的便捷化和

无损化。

２４　基于 ＦＤＲ ＰＬＳ监测模型的叶片镉质量比特
征波段确定

２４１　主成分因子权重分析
在确定 ＦＤＲ ＰＬＳ光谱诊断模型来定量监测菊

苣叶片镉质量比后，明晰该模型中各波段权重或载

荷效应对有效明确不同自变量（Ｘ，４００～２４００ｎｍ
光谱反射率）对因变量（Ｙ，叶片镉质量比）总体潜在
影响的重要性，阐明不同 Ｘ对 Ｙ总体潜在影响比
重，对快速筛选出叶片镉质量比的有效波段具有重

要意义。本实验中，基于 ＦＤＲ ＰＬＳ的光谱监测模
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　　 表 １　基于原初和一阶微分光谱的菊苣叶片镉质量比高光谱不同监测模型对比分析

Ｔａｂ．１　ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｒｅｓｕｌｔｓａｎａｌｙｚｅｄｂｙｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍｏｄｅｌｓｆｏｒｃｈｉｃｏｒｙｌｅａｆＣｄｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ

ｂａｓｅｄｏｎｒａｗｓｐｅｃｔｒａｌｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅａｎｄｔｈｅｆｉｒｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅ

模型

建模集 验证集

原始光谱（Ｒ） 一阶微分光谱（ＦＤＲ） 原始光谱（Ｒ） 一阶微分光谱（ＦＤＲ）

Ｒ２
ＲＭＳＥ／

（ｍｇ·ｋｇ－１）
ＲＰＤ Ｒ２

ＲＭＳＥ／

（ｍｇ·ｋｇ－１）
ＲＰＤ Ｒ２

ＲＭＳＥ／

（ｍｇ·ｋｇ－１）
ＲＰＤ Ｒ２

ＲＭＳＥ／

（ｍｇ·ｋｇ－１）
ＲＰＤ

ＳＷＲ ０８５ １８３６ ２５１ ０９４ １３９９ ３２９ ０７２ ６５５８ ０８２ ０８４ ３２３０ １６６

ＰＣＲ ０９３ １３３５ ３４５ ０９３ １２４４ ３７０ ０７９ ２６２６ ２０４ ０８６ ２１１０ ２５４

ＰＬＳ ０９５ １１４３ ４０３ ０９９ ４２１ １０９５ ０８６ ２２８７ ２３４ ０９２ １８１３ ２９６

型中主成分１和主成分 ２（ＰＣ１和 ＰＣ２）可有效解释
光谱自变量和叶片镉质量比因变量的信息 ６１３％
与６１５％，其不同镉胁迫对菊苣叶片镉质量比影响
的效应载荷和权重如图 ４所示。对于 ＰＣ１，各波段

权重绝对值较高的波长分别位于 ６５９、７１７、９５４、
１０２６、１０９３、１２３４、１２９５、１６３０、１７４５、１８４５ｎｍ，ＰＣ２
则分别为 ５０３、６０４、６５９、９７９、１０２６、１０７５、１２５５、
１４０５、１９４３ｎｍ，两者出现较多的波段重合或邻近。

图 ４　基于 ＦＤＲ ＰＬＳ的菊苣叶片镉质量比监测模型主成分 １与主成分 ２各波长权重

Ｆｉｇ．４　Ｌｏａｄｉｎｇｗｅｉｇｈｔｓｏｖｅｒｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓｆｏｒｔｈｅ１ｓｔａｎｄ２ｎｄｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔ（ＰＣ１ａｎｄＰＣ２）ｏｆ

ＦＤＲ ＰＬＳｍｏｄｅｌｆｏｒｃｈｉｃｏｒｙｌｅａｆＣｄｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ
　

２４２　基于 ＦＤＲ ＰＬＳ分析的叶片镉质量比有效
波段确定

明确了菊苣叶片镉质量比最优光谱监测模型

（ＦＤＲ ＰＬＳ）和各波段权重之后，为进一步筛选菊
苣叶片镉质量比快速反演的有效波段，降低光谱诊

断复杂度，提高光谱分析便捷性和时效性，采用 ＰＬＳ
模型中的定量评价指标：变量重要性投影值（ＶＩＰ）
的研究方法，分别计算全光谱中（４００～２４００ｎｍ）各
波段对菊苣叶片镉质量比影响大小的 ＶＩＰ值
（图５）。ＶＩＰ临界值通常为１０，本研究中由于高于
１０的特征波段较多且十分集中，难以有效区分和
筛选，因此以 ＶＩＰ取 ２５为菊苣叶片镉质量比有效
波段选取的临界值。基于此，确定菊苣叶片镉质量

比有效波长分别为 ６５９（红光）、７２５（红边）、９０７、
１０２６、１１１２、１２５５（近红外）、１６３０ｎｍ（中红外），该
结果与上述主成分因子效应载荷分析 ＰＣ１和 ＰＣ２
中各波段权重绝对值较大的特征波段相吻合，进一

步说明本有效波段选择的可靠性与稳定性，同时也

为作物镉胁迫的快速和精准监测提供了实验参考和

理论依据。

图 ５　基于 ＦＤＲ ＰＬＳ监测模型的菊苣叶片镉质量比

有效波段确定

Ｆｉｇ．５　ＶＩＰｆｏｒｅａｃｈｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｂａｓｅｄｏｎＦＤＲ ＰＬＳ

ｍｏｄｅｌｆｏｒｃｈｉｃｏｒｙｌｅａｆＣｄｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ
　

２５　基于有效波段的模型验证
２５１　独立验证集验证

基于 ＶＩＰ分析方法确定菊苣叶片镉质量比有效
波段，使光谱监测波段维数由 ２４０１个减为 ７个，极
大降低了光谱分析的复杂性。为进一步检验基于上

述有效波段所构建 ＦＤＲ ＰＬＳ模型在预测镉质量比
时的准确度，利用“美洲菊苣”独立实验数据对上述

模型进行再次验证，以 Ｒ２、ＲＭＳＥ和 ＲＰＤ来综合评
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价模型的鲁棒性，并绘制 １∶１比例图来直观展示新
ＦＤＲ ＰＬＳ模型的精准性（图 ６）。与全波段 ＦＤＲ
ＰＬＳ光谱监测模型相比，采用降维后基于有效波段
新构建 ＦＤＲ ＰＬＳ模型预测性能虽有所降低，但仍
具有较强的精准度，建模集和验证集决定系数分别

为０８６８与 ０８３４，相对分析误差（ＲＰＤ）则分别为
２７４和 ２４１，符合模型稳定监测的标准及需求。
该结果表明本实验所采用光谱分析技术和优选有

效波段是可行和可靠的，具有很强的代表性与应

用性。

图 ６　基于有效波段的菊苣叶片镉质量比独立验证集实验模型精度验证

Ｆｉｇ．６　ＲｅｖａｌｉｄａｔｉｏｎｏｆｍｏｄｅｌｓｆｏｒｃｈｉｃｏｒｙｌｅａｆＣｄｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｆｒｏｍｖａｌｉｄａｔｉｏｎｄａｔａｓｅｔｂａｓｅｄｏｎｅｆｆｅｃｔｉｖｅｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓ
　

２５２　不同菊苣品种实验再验证
在上述验证基础上，再次采用目前市场上常见

的９个菊苣品种在５０μｍｏｌ／Ｌ镉胁迫时的独立实验
数据，进一步检验基于有效波段所构建 ＦＤＲ ＰＬＳ
模型在预测镉质量比时的稳定性（图 ７）。结果表
明，独 立 实 验 验 证 集 Ｒ２、ＲＭＳＥ、ＲＰＤ分 别 为
０８１７、１３０ｍｇ／ｋｇ、１７７，生物学意义为基于有效

图 ７　基于有效波段的菊苣叶片镉质量比不同菊苣

品种实验集模型精度验证

Ｆｉｇ．７　ＲｅｖａｌｉｄａｔｉｏｎｏｆｍｏｄｅｌｓｆｏｒｌｅａｆＣｄｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ

ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｆｒｏｍｎｉｎｅｃｈｉｃｏｒｙｖａｒｉｅｔｉｅｓｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｂａｓｅｄｏｎ

ｅｆｆｅｃｔｉｖｅｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓ

波段新构建 ＦＤＲ ＰＬＳ模型的实测镉质量比可以
解释 ８１７％的预测集，其误差为 １３０ｍｇ／ｋｇ，效果
较为理想，满足模型预测准确度需求。但同时也

应看到，验证集 ＲＰＤ为 １７７，位于 １４０～２０范
围，表示模型的精确性符合“可接受”范畴但仍有

进一步提高空间。综上分析，本实验所确定菊苣

叶片光谱定量监测模型（ＦＤＲ ＰＬＳ）和 ７个有效
波段具有较强的精准度和可利用性，为开展作物

外源重金属胁迫的高光谱快速及无损监测提供了

参考与借鉴。

３　讨论

３１　镉胁迫对菊苣叶片高光谱反射率变化特性影

响的营养机制

研究表明，镉胁迫对作物生长发育具有极强的

危害性，较低浓度镉即对植株幼苗光合色素（叶绿

素 ａ、叶绿素 ｂ和类胡萝卜素等）与叶片结构（生物
量、叶面积、叶片解剖参数等）产生明显的毒害作

用，而两者则是影响叶片光谱变化的最关键因

素
［１９－２１］

。本实验中，不同浓度重金属镉胁迫下菊苣

叶片光谱反射率表现出较大的差异性，尤其是在可

见光至近红外区（４００～１３００ｎｍ）（图 ３）。与金
铭

［２２］
研究结论相一致，随镉胁迫程度加剧，３个菊

苣品种叶片光谱反射率均表现为叶绿素强吸收带深

度变浅，５５０ｎｍ附近光谱反射率降低；近红外区叶
片光谱对镉胁迫具有敏感响应，主要是由于 Ｃｄ２＋进

入植物体后首先在细胞壁产生积累，而后与膜蛋白

亲离子基相结合，继而引起膜结构、细胞解剖结构和

叶片宏观长势发生改变，影响光在叶片及细胞间传

输路径，继而在光谱上形成了反射率不同的波谱曲

线。以“欧洲菊苣”为例，六叶期 ０、５、１０、２５、５０、
１００、２００μｍｏｌ／Ｌ镉浓度下其叶绿素含量平均为
１６４、１５１、１４７、１２８、１１１、０８３、０５４ｍｇ／ｇ，地上
部叶片鲜质量则分别为 １０８４、９６８、９１８、５１５、
２１４、１３１、０８７ｇ／株，差异显著。１３００ｎｍ之后中红
外区不同镉浓度下叶片光谱反射率变化趋势则不尽

一致，主要原因是由于虽然镉胁迫对菊苣长势产生了

明显影响，但处理间叶片含水率（本实验中，菊苣叶片

含水率均在８６％ ～９１％之间）相比于叶片色素和生
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物量差异则不明显，而该区域又是水的强吸收带
［２３］
。

３２　菊苣镉胁迫高光谱监测的稳定模型构建
相比于逐步回归（ＳＷＲ）和主成分回归（ＰＣＲ）

分析，基于偏最小二乘回归（ＰＬＳ）的菊苣叶片镉质
量比定量监测模型无论是原始光谱（Ｒ）亦或 ＦＤＲ
光谱，其准确度（Ｒ２）和精确度（ＲＭＳＥ和 ＲＰＤ）表现
均相对最优（表 １）。研究认为，ＰＬＳ是集典型相关
分析、主成分分析和多元线性回归分析为一体的新

型多元统计分析方法，能够有效利用所有自变量信

息构建高鲁棒性预测模型
［２４］
。同时，ＰＬＳ能够有效

抑制或避免多个自变量间的共线性问题，优化变量

信息，最大化自变量和因变量间的共线性，特别适合

于自变量数较高且明显多于因变量的光谱数据分

析
［２５］
。光谱变换方式间，采用 ＦＤＲ ＰＬＳ的菊苣叶

片镉质量比预测性能则明显优于 Ｒ ＰＬＳ，主要原因
可能是由于 ＦＤＲ处理有效降低了背景环境中空气
吸收和散射对目标光谱的影响，且 ＦＤＲ还可部分去
除线性或接近线性背景、噪声光谱对实验结果的影

响
［２６－２７］

，该结果与笔者前期对其他作物研究结论均

一致
［２８］
，进一步表明采用 ＦＤＲ ＰＬＳ模型在预测菊

苣镉质量比时的可行性与可靠性。

３３　菊苣镉胁迫高光谱监测的有效波段确定
在明确重金属镉胁迫光谱响应特征及构建稳定

监测模型基础上，寻求能稳定预测镉胁迫程度及镉

浓度时空变化的特征波段或有效波段，对提高光谱

诊断时效性和分析效率，降低开发便携式光谱监测

仪器成本等均具有重要意义。本研究中，基于 ＦＤＲ
ＰＬＳ中各波段 ＶＩＰ值，确定菊苣叶片镉质量比有效
波长为 ６５９、７２５、９０７、１０２６、１１１２、１２５５、１６３０ｎｍ
（图５）。其中，６５９、７２５ｎｍ波长位于可见光区的
“红边”范围，该区域是由于作物叶绿素强吸收和叶

片结构的高反射所致，是指示作物镉胁迫程度、营养

状况及群体结构的重要波段
［２９－３０］

；９０７、１０２６、
１１１２、１２５５ｎｍ波长则位于近红外区，是反映作物
结构特性的关键波段。本实验中，随镉胁迫程度增

加，菊苣植株变小，茎秆纤细，叶面积和叶片厚度均

明显降低，显著影响叶片对光的吸收与利用性能，而

上述特征变化在光谱曲线上的响应则主要集中在近

红外区（图３）。１６３０ｎｍ波长则位于中红外区，是

指示叶片水分状况的特征波段，虽然不同镉浓度胁

迫间菊苣叶片含水率差异不大，但整体而言，随镉胁

迫程度加剧其叶片呈发黄枯萎状，叶片含水率则相

对较低，进一步说明基于叶片原位高光谱对反演作

物镉胁迫状况的准确性与灵敏度。此外，基于上述

有效波段所构建 ＦＤＲ ＰＬＳ模型仍然获得了相对较
好的预测性能，独立验证集和品种验证相对分析误

差（ＲＰＤ）分别为 ２４１与 １７７，表明前述所确定菊
苣叶片镉质量比有效波段是合理与适宜的，可以用

于镉质量比的快速和准确监测（图 ６、７）。虽然本
研究数据融合了多个品种与镉浓度胁迫效应，但

实验的开展是在特定的室内水培条件下获得的，

因此，在后续研究中可将本实验结果与土培甚至

田间试验相融合，以进一步扩大本研究结果的推

广应用性。

４　结论

（１）镉胁迫显著影响菊苣叶片镉质量比及原位
高光谱反射特性。随镉胁迫程度的增加，其叶片镉

质量比在３个供试品种间均明显提升；叶片原位高
光谱反射率在可见光 近红外区（４００～１３００ｎｍ）则
逐步降低，且近红外区处理间差异程度弱于可见光

区，中红外区（１３００～２４００ｎｍ）光谱反射率未表现
出明显或一致性变化规律。

（２）全波段光谱分析模型间，以基于一阶微分
光谱（ＦＤＲ）的偏最小二乘回归（ＰＬＳ）模型预测性能
表现最优，即 ＦＤＲ ＰＬＳ，其独立验证集决定系数
（Ｒ２）、均方根误差（ＲＭＳＥ）和相对分析误差（ＲＰＤ）
分别为０９２、１８１３ｍｇ／ｋｇ和２９６，满足模型精准预
测需求。

（３）在明确菊苣叶片镉质量比最佳预测模型
ＦＤＲ ＰＬＳ后，根据各波段无量纲评价指标 ＶＩＰ值，
确定其特征波长分别为 ６５９、７２５、９０７、１０２６、１１１２、
１２５５、１６３０ｎｍ，实现了光谱便捷和高效分析的目
的。此后，基于上述有效波长构建 ＦＤＲ ＰＬＳ监测
模型，其独立验证集 Ｒ２、ＲＭＳＥ、ＲＰＤ分别为 ０８３４、
２２２４ｍｇ／ｋｇ和 ２４１，９个供试品种验证集 Ｒ２、
ＲＭＳＥ、ＲＰＤ则分别为０８１７、１３０ｍｇ／ｋｇ和１７７，预
测效果较为理想。
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