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基于直接正交信号校正的土壤磷和钾ＶＮＩＲ测定研究
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摘要：利用可见 近红外光谱（ＶＮＩＲ）检测土壤磷（Ｐ）和钾（Ｋ）含量存在精度不高的问题。为消除土壤质地、类型、

颜色、颗粒大小、形状、密度等对光谱精度的影响，利用 ＶＮＩＲ检测土壤 Ｐ和 Ｋ，采用直接正交信号校正（ＤＯＳＣ）光谱

预处理降低干扰的方法，对美国密苏里州８种类型土壤共１５８２个土壤样品、在３５０～２５００ｎｍ波段内进行 ＶＮＩＲ光

谱扫描，对光谱进行吸光度、均值归一化、５点均值滤波平滑处理后，分别用 ＤＯＳＣ处理和未处理数据建立偏最小二

乘回归（ＰＬＳＲ）分析模型对 Ｐ和 Ｋ进行预测。实验结果表明，ＤＯＳＣ处理后得到的模型预测精度显著提高，其预测

均方根误差（ＲＭＳＥＰ）降低 ２１５０％（Ｐ）、２６９３％（Ｐ（０，２７））、２４６４％（Ｋ）和 ２７６７％（Ｋ（０，１９２）），预测决定系数

（Ｒ２）提高 ８５７６％（Ｐ）、１０８３１％（Ｐ（０，２７））、５９３８％（Ｋ）和 ８７０１％（Ｋ（０，１９２）），相对分析误差（ＲＰＤ）提高

２７３７％（Ｐ）、３６９０％（Ｐ（０，２７））、３２７５％（Ｋ）和 ３８２９％（Ｋ（０，１９２））。用 ＤＯＳＣ算法在多类型土壤的 Ｐ和 Ｋ的

ＶＮＩＲ测定中，能消除由于土壤质地、类型等引起的噪声信息，提高模型预测精度，为多类型土壤 Ｐ和 Ｋ的 ＶＮＩＲ测

定提供了一种光谱预处理方法。
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Ｄｉｒｅｃｔｏｒｔｈｏｇｏｎａｌｓｉｇｎａｌ

　　引言

应用可见 近红外反射（Ｖｉｓｉｂｌｅｎｅａｒｉｎｆｒａｒｅｄ
ｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅ，ＶＮＩＲ）光谱进行土壤养分测定是一种无
损、快速、经济的方法，越来越受到关注。国内外学

者利用 ＶＮＩＲ预测土壤有机质（ＯＭ）、总氮（ＴＮ）含
量等取得了很好成果

［１－２］
，但是利用 ＶＮＩＲ检测土

壤磷（Ｐ）和钾（Ｋ）会得到不同的精度。Ｄａｎｉｅｌ等［３］

利用神经网络（Ｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋ，ＮＮ）在波段 ４００～
１１００ｎｍ处 建 立 Ｐ、Ｋ 预 测 模 型，效 果 较 好；
Ｕｄｅｌｈｏｖｅｎ等［４］

用 偏最小二乘回归 （Ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔ
ｓｑｕａｒｅｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，ＰＬＳＲ）分析德国的 １１４个土壤样
品，发现预测精度与预处理和光谱分辨率有关；

ＶｉｓｃａｒｒａＲｏｓｓｅｌ等［１］
用不同的光谱波长分析土壤有

机碳、ｐＨ值、Ｐ等，发现 Ｐ在中红外区预测精度高，
而 Ｋ在近红外区预测精度较高；Ｇｅ等［５］

用 ＶＮＩＲ分
析土壤，发现 Ｎａ、Ｐ、Ｋ预测中克里格法回归比主成
分（Ｐｒｉｎｃｉｐｌｅｃｏｍｐｏｎｅｎｔｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，ＰＣＲ）好，但所有
结果都较差；还有 Ｂｏｇｒｅｋｃｉ等［６－１０］

用 ＶＮＩＲ进行土
壤 Ｐ和 Ｋ的研究，结果是用不同的波段、预处理及
建模方法得到不同的精度。

国内卢艳丽
［１１］
用高光谱预测总磷和总钾含量，

预测决定系数 Ｒ２都小于 ０８；李伟等［１２］
用人工神经

网络（Ａｒｔｉｆｉｃｉａｌｎｅｕｒａｌｎｅｔｗｏｒｋ，ＡＮＮ）预测黑土的
１５２个土壤样品的速效磷和速效钾得到较高预测决
定系数；陈鹏飞等

［１３］
用 ７５个样品建模，另外 １０个

样品预测 Ｐ，得到Ｒ２为０６９０；张淑娟等［１４］
用主成分

分析和 ＢＰ神经网络（ＢＰＮＮ）预测速效磷和速效钾，
Ｒ２分别为０８０８３、０５８０１，Ｐ的预测精度高于Ｋ；袁
石林等

［１５］
用偏最小二乘 支持向量机（ＬＳ ＳＶＭ）测

定６组土壤的 １２０个样品，总磷的 Ｒ２为 ０９１１４；刘

雪梅等
［１６－１７］

用 ＬＳ ＳＶＭ预测速效磷和速效钾，Ｒ２

分别为０７８０１和 ０７３５３；王昶等［１８］
用 ＰＬＳＲ预测

２块地的１３６个土壤样品，发现预测速效磷效果很
差，Ｒ２为０２３，相对误差（ＲＰＤ）为 １０８，而速效钾
预测效果较好，Ｒ２为 ０８２，ＲＰＤ为 ２５３；吴茜等［１９］

对６个施氮水平的 １４４个样品用局部 ＢＰ预测水稻
土中的有效磷 Ｒ２为０６７，有效钾 Ｒ２为 ０８８６。薛利
红等

［２０－２３］
也对 Ｐ和 Ｋ光谱检测做了研究。

已有研究表明，土壤 Ｐ和 Ｋ光谱预测精度存在
较大差异，原因是很难找到 Ｐ和 Ｋ的特定吸收波
段，光谱对土壤 Ｐ和 Ｋ的响应可能是某些波段综合
效应的结果

［２，２４］
。而且，土壤 ＶＮＩＲ反射光谱不仅

与样品的化学组分有关，也与土壤质地、类型、颜色、

颗粒大小、形状、密度等有关，如果直接用扫描后的

土壤光谱数据进行建模预测，光谱阵中与浓度阵不

相关的背景噪声可能会干扰有用信息的提取，从而

影响模型的预测精度
［２５］
。因此，土壤 Ｐ和 Ｋ的光谱

预测还需要采取其他策略进一步研究。

土壤养分近红外光谱分析中采用合适的光谱预

处理可以消除噪声的影响，提高模型预测精度。

Ｗｅｓｔｅｒｈｕｉｓ等［２６］
提出直接正交信号处理 （Ｄｉｒｅｃｔ

ｏｒｔｈｏｇｏｎａｌｓｉｇｎａｌｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ，ＤＯＳＣ）预处理方法，它
通常能找到与浓度阵 Ｙ正交的成分且能描述光谱
阵 Ｘ的最大变化量，ＤＯＳＣ将光谱阵 Ｘ与浓度阵 Ｙ
直接正交，然后再对正交后的 Ｘ进行主成分分
析

［２７］
，可以滤除光谱阵中与浓度阵不相关的正交成

分，使光谱阵中无关的噪声信号得到滤除
［２５，２７－３３］

，

达到提高模型预测能力的目的。

本文提出采用直接正交信号处理（ＤＯＳＣ）方法
对８种类型土壤光谱进行数据预处理，然后利用偏
最小二乘回归建立土壤 Ｐ和 Ｋ的定量分析模型，以
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提高土壤 Ｐ和 Ｋ的预测精度。

１　材料与方法

１１　土壤采样和分析
于２０１３年３月采集１５８２个土壤样品，１０个来

自于爱荷华州，２个来自于伊利诺伊州，１５７０个来
自于密苏里州。所有样品来自于美国８个不同的主
要的 土 地 资 源 区 （Ｍａｊｏｒｌａｎｄ ｒｅｓｏｕｒｃｅ ａｒｅａｓ，
ＭＬＲＡｓ）。ＭＬＲＡｓ是美国农业部定义的用来描述相
似气候、土壤和土地用途的区域 （ＵＳＤＡ，ＮＲＣＳ，
２００６），本研究中 ＭＬＲＡｓ代表不同的土壤类型。采
集的土壤样品进行干燥，磨碎并过 ２ｍｍ筛后取一
份在密苏里州大学土壤与植物测试实验室进行化学

分析，化学分析参照文献［３４］中所述方法。供试土
壤样本 Ｐ的质量比范围为 ０５～４１０ｍｇ／ｋｇ，Ｋ的质
量比范围为 １４５～１１４５ｍｇ／ｋｇ；另一份样本进行
ＶＮＩＲ光谱扫描。
１２　光谱采集仪器及方法

使用 ＡＳＤ公司生产的 ＦｉｅｌｄＳｐｅｃＰｒｏＦＲ光谱仪
进行测定，波长范围为３５０～２５００ｎｍ。在室温环境
下，将土壤样品搅匀，用一个底部为石英的样品杯装

满约１５ｃｍ３土壤样品，将样品杯放置到卤素灯下照
射，照射时卤素灯光与外界光隔离。分光仪通过光

纤采集土壤表面反射光，用仪器自带的光谱采集软

件 ＦｉｅｌｄＳｐｅｃＲＳ３采集样品的光谱反射率，输出间隔
为１ｎｍ的 ＡＳＣＩＩ数据。光谱采集软件参数设置为
光谱平均数 ３０，白板扫描平均数 ５０，暗电流扫描平
均数５０。每个土壤样品按 ０°、４５°和 ９０°扫描 ３次。
扫描 ５个样品后，用标准白板光谱进行校正。用
ＴｈｅＵｎｓｃｒａｍｂｌｅｒＸ１０１软件（ＣＡＭＯＡＳＯｓｌｏ，挪
威）对采集的数据进行分析。

１３　光谱处理和分析
对反射光谱数据进行预处理，目的是为了消除

扫描误差和改善回归的稳定性。光谱预处理按以下

顺序进行：对每个样品的３次扫描数据进行平均；波
长位于 ３５０～４００ｎｍ和 ２４５１～２５００ｎｍ的光谱数
据，由于信噪比低而忽略，因此，实际使用的光谱范

围是４０１～２４５０ｎｍ。然后对每个样品光谱以５ｎｍ间
隔取均值，得到４１０个光谱变量，再按顺序依次进行
光谱预处理：吸光度计算（ｌｇ（１／Ｒ），Ｒ为反射率）；
均值归一化；５点均值滤波平滑。

为了消除光谱中的噪声，提高模型预测精度，采

用 ＤＯＳＣ对预处理后的光谱进行处理，ＤＯＳＣ与文
献［３０，３５－３７］的 ４种算法不同，可以解决得分矢
量 Ｔ不能同时满足下述 ２个条件的问题，即：①最
大限度地表达 Ｘ与 Ｙ无关的信息。②保持在 Ｙ的

正交补空间上。算法步骤为
［２６－２７］

：

（１）把 Ｙ分解成 ２个正交部分 Ｙ^和 Ｆ，Ｙ^是 Ｙ
在 Ｘ上的投影，Ｆ与 Ｘ正交：^Ｙ＝Ｘ′（（Ｘ′）－１）′Ｙ。

（２）把 Ｘ分解成 ２个正交部分，一部分与 Ｙ^相
同幅值，另一部分与 Ｙ^正交：Ｚ＝（Ｉ－Ｙ^Ｙ^－１）Ｘ。

（３）对 ＺＺ′进行奇异值分解（ＳＶＤ）求得 Ｚ的得
分矩阵 Ｔ。

（４）计算权重矩阵 Ｗ＝Ｘ－１Ｔ。
（５）重新计算新的 Ｔ＝ＸＷ。
（６）计算载荷矩阵 Ｐ＝Ｘ′Ｔ（Ｔ′Ｔ）－１。
（７）对Ｘ进行校正，过滤Ｘ中与Ｙ正交的噪声，

ＸＤＯＳＣ＝Ｘ－ＴＰ′，ＸＤＯＳＣ为校正后 Ｘ矩阵。
（８）对于预测向量 Ｘｎｅｗ，由权重 Ｗ和载荷 Ｐ求

出校正后的光谱，Ｔ＝ＸｎｅｗＷ，Ｘ′ＤＯＳＣ ＝Ｘｎｅｗ －ＴＰ′，
Ｘ′ＤＯＳＣ为校正后 Ｘｎｅｗ矩阵。

为研究 ＤＯＳＣ预处理对多种类型土壤成分分析
的有效性，本文比较了采用 ＤＯＳＣ预处理和未采用
ＤＯＳＣ预处理的 Ｐ和 Ｋ定量预测模型。对 １５８２个
样品原始光谱数据进行预处理后直接建模。另外，

把预处理后的光谱数据输入 Ｍａｔｌａｂ２０１２ａ（Ｔｈｅ
ＭａｔｈＷｏｒｋｓ，Ｎａｔｉｃｋ，美国）进行 ＤＯＳＣ预处理后再
进行建模。建模方法均采用 ＰＬＳＲ。ＰＬＳＲ是一种常
用的全光谱多元分析方法，该方法是将主成分分析

与回归分析相结合，在分解时将光谱矩阵 Ｘ和浓度
矩阵 Ｙ同时进行分解，且充分考虑 Ｘ和 Ｙ之间的关
系，加强对应计算关系，从而保证获得最佳的校正模

型
［３８］
。ＰＬＳＲ建模中，最优主成分数量的选择是建

模的关键，本研究把样品随机分成 ３０小组，采用留
一交叉验证，输入２０个潜在因子数进行建模。交叉
验证剩余方差首次出现局部最小值时的主成分数目

为最优模型主成分数目
［３９］
。用样品化学分析值和

预测值之间的决定系数 Ｒ２、标定均方根误差（Ｒｏｏｔ
ｍｅａｎｓｑｕａｒｅｅｒｒｏｒｏｆｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ，ＲＭＳＥＣ）、预测均方
根 误 差 （Ｒｏｏｔｍｅａｎ ｓｑｕａｒｅ ｅｒｒｏｒｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ，
ＲＭＳＥＰ）、相对分析误差（ＲＰＤ）评价模型。良好的
定量校正模型要求具有较高 Ｒ２、ＲＰＤ以及较低的
ＲＭＳＥＰ。

模型精度根据 ＲＰＤ和 Ｒ２分为 ３种类型［４０］
：

Ａ类：ＲＰＤ大于２０或 Ｒ２大于０８，表明模型能够成
功估计土壤特性；Ｂ类：ＲＰＤ为 １４～２０或 Ｒ２为
０５～０８，表明模型有一定潜力且可能能用不同的
定标策略改善模型；Ｃ类：ＲＰＤ小于 １４或 Ｒ２小于
０５，表明模型不可靠。

２　试验结果与讨论

采用前述方法得到８种土壤样品的反射率光谱
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如图１所示。从图 １可以看出，反射率随波长增大
而增大，且大约在１４１０ｎｍ、１９１０ｎｍ和２２００ｎｍ处
有明显的吸收峰，这是由土壤水分引起的吸收峰。

８种类型土壤光谱图的趋势基本相似，仅来自
Ｍ１０７Ｂ的土壤样品在 ３５０～１０５０ｎｍ波段与其他 ７
种类型土壤略有区别，可能是由土壤颜色引起的。

去除３５０～４００ｎｍ和 ２４５１～２５００ｎｍ区间内不平
滑、信噪比低的 ２段，得到 ４０１～２４５０ｎｍ区间的光
谱数据。

图 １　８种土壤光谱图

Ｆｉｇ．１　Ｏｒｉｇｉｎａｌｓｐｅｃｔｒａｏｆｅｉｇｈｔｓｏｉｌｓ
　
２１　土壤磷含量与近红外光谱的相关分析

采用和未采用 ＤＯＳＣ对土壤 Ｐ、Ｐ（０，２７）、Ｋ和
Ｋ（０，１９２）预测结果比较如图 ２、表 １所示。由图 ２
和表１可以看出，未采用 ＤＯＳＣ预处理光谱，ＰＬＳＲ
　　

得到的结果较差，模型不可靠，属于 Ｃ类［４０］
。而用

ＤＯＳＣ预处理光谱后，用 ＰＬＳＲ得到的结果相对较
好，留一交叉验证的 ＲＭＳＥＰ为 ２１４６４ｍｇ／ｋｇ，Ｒ２为
０５７４，ＲＰＤ为１５３１，相比未用 ＤＯＳＣ得到的结果，
ＲＭＳＥＰ降低了 ２１５０％，Ｒ２和 ＲＰＤ分别增加了
８５７６％和 ２７３７％，达到 Ｂ类的要求，表明模型有
一定潜力且可能用不同的定标策略改善模型，为多

类型土壤 Ｐ的 ＶＮＩＲ分析提供一种可能的解决方
法。

根据密苏里州土壤变量施肥要求
［４１］
，同时进

一步验证模型的可靠性，本研究在 １５８２个样品中
取了特定样品来分析 Ｐ，这些样品用实验室检测的
Ｐ含量范围是参照文献［４１］所要求范围的 ０～
１２０％，即 Ｐ质量比从 ０变化至 ２７ｍｇ／ｋｇ，本文用 Ｐ
（０，２７）表示这些样品。分析结果如表 １所示，选
定的样品 １０３２个，未用 ＤＯＳＣ处理后用 ＰＬＳＲ得
到的结果仍然较差，属于 Ｃ类。而采用 ＤＯＳＣ处
理后再用 ＰＬＳＲ得到的结果明显改善，留一交叉验
证的 ＲＭＳＥＰ为 ４６０５ｍｇ／ｋｇ，Ｒ２为 ０６２７，ＲＰＤ为
１６３６，相比未用 ＤＯＳＣ得到的结果，ＲＭＳＥＰ降低
２６９３％，Ｒ２和 ＲＰＤ 分 别 增 加 １０８３１％ 和

３６９０％，属 于 Ｂ类。用 ＤＯＳＣ ＰＬＳＲ对 Ｐ和
Ｐ（０，２７）分析，模型预测值与化学测量值的关系如
图 ３所示。

图 ２　采用和未采用 ＤＯＳＣ预测结果比较

Ｆｉｇ．２　ＣｏｍｐａｒａｔｉｖｅａｎａｌｙｓｉｓｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｍｏｄｅｌｗｉｔｈｏｒｗｉｔｈｏｕｔＤＯＳＣ
　

表 １　采用和未采用 ＤＯＳＣ预测结果分析

Ｔａｂ．１　ＣａｌｉｂｒａｔｉｏｎａｎｄｖａｌｉｄａｔｉｏｎｓｔａｔｉｓｔｉｃｓｆｏｒｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｍｏｄｅｌｗｉｔｈｏｒｗｉｔｈｏｕｔＤＯＳＣ

光谱

预处理
土壤养分 样品数量

标定均方根误差／

（ｍｇ·ｋｇ－１）

标定决定

系数

预测均方根误差／

（ｍｇ·ｋｇ－１）

预测决定

系数

相对分析

误差

标准差／

（ｍｇ·ｋｇ－１）

Ｐ １５８２ ２６３６１ ０３５６ ２７３４３ ０３０９ １２０２ ３２８６３

未采用 ＤＯＳＣ
Ｐ（０，２７） １０３２ ６０７４ ０３４９ ６３０２ ０３０１ １１９５ ７５３３

Ｋ １５８２ ６７６４５ ０４７３ ７０９７５ ０４２１ １３１３ ９３２２１

Ｋ（０，１９２） １４０３ ３０７４６ ０４１９ ３２４６１ ０３５４ １２４３ ４０３４８

Ｐ １５８２ ２１２９３ ０５８０ ２１４６４ ０５７４ １５３１ ３２８６３

采用 ＤＯＳＣ
Ｐ（０，２７） １０３２ ４５９６ ０６２７ ４６０５ ０６２７ １６３６ ７５３３

Ｋ １５８２ ５２９２３ ０６７８ ５３４８５ ０６７１ １７４３ ９３２２１

Ｋ（０，１９２） １４０３ ２３４４９ ０６６２ ２３４７８ ０６６２ １７１９ ４０３４８
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图 ３　ＤＯＳＣ ＰＬＳＲ模型土壤 Ｐ质量比预测值与测量值关系

Ｆｉｇ．３　ＰｒｅｄｉｃｔｅｄｖｓｃｈｅｍｉｃａｌｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｐｌｏｔｆｏｒＰｉｎＤＯＳＣ ＰＬＳＲｍｏｄｅｌ
（ａ）Ｐ　（ｂ）Ｐ（０，２７）

　
２２　土壤钾含量与近红外光谱的相关分析

土壤 Ｋ经 ＤＯＳＣ处理和未处理的 Ｒ２和 ＲＰＤ如
图２、表１所示，结果与土壤 Ｐ含量的分析类似。用
ＤＯＳＣ预处理光谱后，用 ＰＬＳＲ得到的结果比未用
ＤＯＳＣ处理的结果好，留一交叉验证的 ＲＭＳＥＰ为
５３４８５ｍｇ／ｋｇ，降低了 ２４６４％，而 Ｒ２为０６７１，ＲＰＤ为
１７４３，分别增加了５９３８％和３２７５％，达到 Ｂ类的要
求。

本研究在１５８２个样品中取了特定样品来分析
Ｋ，这些样品用实验室检测的 Ｋ含量范围是参照文
献［４１］所要求范围的０～１２０％，即 Ｋ质量比从０变
化至 １９２ｍｇ／ｋｇ，本文用 Ｋ（０，１９２）表示这些样品。
分析结果如表 １所示，选定 １４０３个样品，未用
ＤＯＳＣ处理后用 ＰＬＳＲ得到的结果仍然较差，属于 Ｃ
　　

类。而采用 ＤＯＳＣ处理后再用 ＰＬＳＲ得到的结果明
显改善，留一交叉验证的 ＲＭＳＥＰ为 ２３４７８ｍｇ／ｋｇ，
Ｒ２为０６６２，ＲＰＤ为 １７１９，相比未用 ＤＯＳＣ得到的
结果，ＲＭＳＥＰ降低了 ２７６７％，Ｒ２和 ＲＰＤ分别增加
了８７０１％和３８２９％，属于 Ｂ类。用 ＤＯＳＣ ＰＬＳＲ
对 Ｋ和 Ｋ（０，１９２）分析，模型预测值与化学测量值
的关系如图４所示。

用 ＤＯＳＣ ＰＬＳＲ方法对多种土壤的磷和钾含
量进行预测，经留一交叉验证的结果表明，ＤＯＳＣ可
以显著提高模型预测精度。该方法对土壤钾含量预

测比土壤磷含量预测精度高，这与未采用 ＤＯＳＣ进
行光谱预处理后进行 ＰＬＳＲ预测的结论相同（图 ２、
表１），也与国内外其他学者研究结论一致。

图 ４　ＤＯＳＣ ＰＬＳＲ模型土壤 Ｋ质量比预测值与测量值关系

Ｆｉｇ．４　ＰｒｅｄｉｃｔｅｄｖｓｃｈｅｍｉｃａｌｍｅａｓｕｒｅｍｅｎｔｐｌｏｔｆｏｒＫｉｎＤＯＳＣ ＰＬＳＲｍｏｄｅｌ
（ａ）Ｋ　（ｂ）Ｋ（０，１９２）

　

３　结论

应用 ＤＯＳＣ来消除光谱信息中与浓度阵无关的
信息，对８种类型土壤的 Ｐ和 Ｋ进行 ＶＮＩＲ测定，预
测模型明显优于未采用 ＤＯＳＣ的预测模型。对变量
施肥要求的 Ｐ和 Ｋ含量范围样品进行 ＶＮＩＲ测定建
模，得到了相似预测效果。结果表明 ＤＯＳＣ算法在

多类型土壤的 Ｐ和 Ｋ的 ＶＮＩＲ测定中，能消除由于
土壤质地、类型等引起的光谱噪声信息，提高模型预

测精度，为多类型土壤 Ｐ和 Ｋ的 ＶＮＩＲ测定提供一
种光谱预处理方法。本研究的模型预测精度达到 Ｂ
类要求，期望通过深入研究，ＤＯＳＣ在多类型土壤的
Ｐ和 Ｋ预测中得到更高精度，能为田间土壤在线变
量施肥的 ＶＮＩＲ检测提供一种有效的解决方案。
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