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基于可见 近红外光谱比较主成分回归、偏最小二乘
回归和反向传播神经网络对土壤氮的预测研究
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摘要　建模方法是影响可见 近红外光谱定量结果的主要因素之一。在４７０～１０００ｎｍ波段的１２个土壤剖面对４８

个剖面样经过风干、研磨、过筛后进行光谱采集。经一阶微分变换及ＳａｖｉｚｋｙＧｏｌａｙ平滑处理后，分别应用主成分

回归（ＰＣＲ）、偏最小二乘回归（ＰＬＳＲ）和反向传播神经网络（ＢＰＮＮ）３种方法建立土壤全氮（ＴＮ）的定量模型。ＰＣＲ

与ＰＬＳＲ两线性模型的决定系数（犚２）分别为０．７４和０．８，其剩余预测偏差（ＲＰＤ）分别为２．２３和２．２２，但两模型仅

能用于ＴＮ的粗略估计。由ＰＣＲ提供主成分数，ＰＬＳＲ提供潜变量（ＬＶ）数分别作为ＢＰＮＮ的输入所构建的两个

非线性模型均明显优于线性模型ＰＣＲ和ＰＬＳＲ。其中以４个ＬＶ作为输入的ＢＰＮＮＬＶ模型预测性能最优，犚２以

及ＲＰＤ分别达到０．９和３．１１。实验结果表明，提取可见 近红外光谱的ＰＬＳＲＬＶ因子作为ＢＰＮＮ的输入，所建定

量模型可用于土壤氮纵向时空分布的快速准确预测。
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１　引　　言

氮是土壤肥力的重要指标，传统的土壤全氮

（ＴＮ）测试方法费时、繁琐、成本高，难以满足快速监

测土壤氮含量的需求。近年来利用光谱测定技术快

速、简便、无损地对样品进行定量分析，已在各个领

域广泛应用［１～３］。

国内外很多相关研究表明漫反射光谱可用于土

壤氮的定量预测。Ｃｈａｎｇ等
［４］利用主成分回归

（ＰＣＲ）引入７个主成分（ＰＣ）数建立了４００～２５００ｎｍ

土壤光谱ＴＮ的预测模型，其决定系数犚２为０．８５，剩

余预测偏差（ＲＰＤ）为２．５；Ｋｕｓｕｍｏ等
［５］对３５０～

２５００ｎｍ反射光谱建立了土壤氮的偏最小二乘回归

（ＰＬＳＲ）预测模型，犚２＝０．８１，ＲＰＤ为２．３２；郑立华

等［６］使用ＰＣＲ提供的ＰＣ作为反向传播神经网络

（ＢＰＮＮ）的输入，建立了基于８３３～２５００ｎｍ近红外

（ＮＩＲ）光谱的土壤ＴＮ含量分析模型，预测精度犚为

０．８０８，模型精度有待提高。虽然线性方法ＰＣＲ和

ＰＬＳＲ在光谱定量分析中较常用，但非线性方法

ＢＰＮＮ在可见 近红外（ＶｉｓＮＩＲ）反射光谱定量估计

土壤氮方面的应用并不多见。另外，氮含量在各土壤

层间差异显著，随着土壤层次的加深含量逐步降

低［７］。从国内外研究现状来看，大都选用深０～１５ｃｍ

或０～２０ｃｍ的耕层土样
［８～１１］，鲜有针对剖面样的相

关报道。

本文以０～１００ｃｍ 剖面样为研究对象，基于

ＶｉｓＮＩＲ反射光谱建立ＰＣＲ、ＰＬＳＲ和ＢＰＮＮ三种

方法对土壤ＴＮ的定量预测模型。其中，由ＰＣＲ提

供ＰＣ 数，ＰＬＳＲ 提供潜变量（ＬＶ）数分别作为

ＢＰＮＮ的输入，建立反向传播神经网络 主成分

（ＢＰＮＮＰＣ）和反向传播神经网络 潜变量（ＢＰＮＮ

ＬＶ）预测ＴＮ模型。比较分析了以ＰＣＲ、ＰＬＳＲ为

代表的线性模型和以ＢＰＮＮ为代表的非线性模型

预测土壤ＴＮ含量的精度，以期为快速估算土壤氮

纵向时空分布提供参考。

２　材料与方法

２．１　土样的采集与制备

供试土样来自湖北省潜江后湖农场的１２个土

壤剖面，土壤类型为潮土。剖面深达１ｍ，在同一采

样区域按土壤层次采集３～５个点状样品，共计

４８个。所有土样经风干、磨碎、过直径２ｍｍ筛后

再过１００目筛并分成两份，分别用于光谱测定和化

学分析。

２．２　仪器设备

供试土样的光谱均使用成像光谱仪采集。仪器

为美国 ＨｅａｄｗａｌｌＰｈｏｔｏｎｉｃｓ公司 ＨＳＶＮＩＲＮ系列，

配备１５０Ｗ光纤式卤素灯及２５μｍ狭缝，３５ｍｍ焦

距镜头的视场角为１３．１°。电荷耦合器件（ＣＣＤ）为

１００４ｐｉｘｅｌ×１００２ｐｉｘｅｌ，其波长４００～１０００ｎｍ，采样间

隔０．８ｎｍ，共７５３个波段。拍摄平台为自行设计的三

轴向土壤高光谱成像实验台［１２］。

２．３　土样的化学测定

采用凯式定氮法（ＧＢ／Ｔ５００９．５２０１０）得到土

样的ＴＮ含量。按照含量梯度法以２∶１的比例从总

样本中挑选３２个用于建模，其余１６个用于检验。

所有土样ＴＮ统计特征如表１所示。

表１ 土壤全氮含量的统计特征

Ｔａｂｌｅ１ ＳｔａｔｉｓｔｉｃｓｏｆｓｏｉｌＴＮｃｏｎｔｅｎｔ

Ｄａｔａｓｅｔ Ｎｕｍｂｅｒｏｆｓａｍｐｌｅｓ Ｒａｎｇｅ Ｍｅａｎ Ｓｔａｎｄａｒｄｄｅｖｉａｔｉｏｎ Ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｏｆｖａｒｉａｔｉｏｎ／％

Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ ３２ ０．２５～２．１３ ０．９６ ０．４６ ４８

Ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ １６ ０．４～１．８５ ０．９５ ０．４４ ４６

Ａｌｌ ４８ ０．２５～２．１３ ０．９６ ０．４４ ４６

２．４　土样光谱测定及预处理

将土样填满直径５６ｍｍ、深９ｍｍ的铝盒。在

光谱测定前，为减弱成像光谱仪暗电流和灯源对数

据的影响，分别采用遮盖镜头和采集标准参考白板

图像的方法获取黑、白影像。经多次实验最终确定

物距为０．８ｍ，灯源垂直距样品０．２３ｍ。光谱仪预

热３０ｍｉｎ后在暗室条件下进行拍摄。数据采集软

件为 ＨｙｐｅｒｓｐｅｃＮ。

为保留高光谱影像中的土壤部分，以每个铝盒

中心为圆心对各样品逐一进行感兴趣区（ＲＯＩ）选

取，每个ＲＯＩ约２４０００ｐｉｘｅｌ，以其平均值作为该土

样的反射光谱。在所有７５３个波段范围内首端信噪
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比较低（图１），结合前期预实验的分析，最终确定保

留４７０～１０００ｎｍ（图２）进行后续分析建模。

图１ 原始ＶｉｓＮＩＲ土壤反射光谱

Ｆｉｇ．１ ＯｒｉｇｉｎａｌＶｉｓＮＩＲｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒｕｍ

图２ 保留的ＶｉｓＮＩＲ土壤反射光谱

Ｆｉｇ．２ ＲｅｍａｉｎｅｄＶｉｓＮＩＲｒｅｆｌｅｃｔｉｏｎｓｐｅｃｔｒｕｍ

２．５　建模方法及评价参数

采用ＰＣＲ、ＰＬＳＲ和ＢＰＮＮ算法分别建立 ＴＮ

定量模型，并分析比较模型精度，各算法原理为：１）

ＰＣＲ先利用主成分分析（ＰＣＡ）将变量重新组合成

一组新的互相无关的综合变量即ＰＣ，从中取出几个

较少的ＰＣ尽可能多地反映原有变量。再通过关联

光谱与化学值，建立二者之间的校正模型并预测光

谱以获得相应化学值。２）ＰＬＳＲ是在普通多元回

归的基础上，借鉴ＰＣＡ和典型相关分析的思想，很

好地解决了自变量间多重共线性问题，成为光谱分

析中建立线性定量校正模型的通用方法［１３］，在预测

变量高度相关或预测变量数超过样本数时特别有

效。３）ＢＰＮＮ是一种由输入层、隐含层和输出层组

成的前向网络，学习过程由正向传播及反向训练组

成。正向传播时，输入的样本以Ｓ型传递函数从输

入层经各神经元按层进行处理，通过所有的隐含层

再传向输出层。输出层给出预测值并与期望值进行

比较。如果现行输出不等于期望输出，则进入反向

训练过程；反向训练时，又把误差信号按误差最大的

方向沿原来正向传播的通路反向传回，同时对每层

各个神经元间的权系数进行调整，从而使误差信号

趋于最小，满足预先设定的限差要求。４）采用犚２，

预测均方根误差（ＲＭＳＥＰ）和 ＲＰＤ对模型进行评

价。预测能力好的模型应同时具有较高的犚２，较小

的ＲＭＳＥＰ和较大的ＲＰＤ。

３　结果与分析

３．１　模型预测结果

光谱数据采用先做一阶微分变换再做Ｓａｖｉｚｋｙ

Ｇｏｌａｙ平滑（２阶７窗口）处理。对校正集数据分别

建立ＰＣＲ、ＰＬＳＲ模型，为避免过度拟合，通过留一

法进行交叉验证，确定合适的ＰＣ数和ＬＶ数。校

正模型建好后，对验证集进行检验来完成模型最终

的评定。

ＢＰＮＮ的输入层可以是来自ＰＣＲ的ＰＣ，也可

以是来自ＰＬＳＲ的ＬＶ，这样既能减少计算量又可

提高模型的稳健性［１４］。本研究中作为输入层的ＰＣ

及ＬＶ的数量均由ＰＣＲ与ＰＬＳＲ建模时留一法确

定。４８个样本的７０％做训练，３０％做检验，设置１０

个隐含层。建模结果如表２所示。

表２ 四种模型对土壤全氮含量的预测结果

Ｔａｂｌｅ２ ＰｒｅｄｉｃｔｉｏｎｏｆｓｏｉｌＴＮｃｏｎｔｅｎｔｂｙｆｏｕｒｍｏｄｅｌｓ

Ｍｏｄｅｌ Ｆａｃｔｏｒ 犚２ ＲＭＳＥＰ ＲＰＤ

ＰＣＲ ５ ０．７４ ０．１９７６ ２．２３

ＰＬＳＲ ４ ０．８０ ０．１９８２ ２．２２

ＢＰＮＮＰＣ ５ ０．８８ ０．１８４０ ２．３９

ＢＰＮＮＬＶ ４ ０．９０ ０．１４１４ ３．１１

　　当ＲＰＤ小于２时，模型不可用；当ＲＰＤ取值在

２．０～２．５时，模型可用来做粗略的定量预测；当

ＲＰＤ取值在２．５～３．０时，能够很好地进行变量预

测，当ＲＰＤ大于３．０时，模型非常优异
［１５］。四种模

型的散点图如图３所示。

３．２　模型的比较

线性模型中ＰＣＲ与ＰＬＳＲ的预测精度差异不

大，虽然后者的犚２ 为０．８，略高于前者的０．７４，但前

者的 ＲＭＳＥＰ为０．１９８２ｇ·ｋｇ
－１值稍大于后者的

０．１９７６ｇ·ｋｇ
－１，而两模型的ＲＰＤ值分别为２．２３和

２．２２，总体而言两者均可用于粗略的土壤ＴＮ定量估

计；而ＢＰＮＮ与ＰＣＲ、ＰＬＳＲ相比，既提高了决定系数

犚２，同时又减小了ＲＭＳＥＰ并增大了ＲＰＤ，预测精度

明显提升。也就是说，对于ＴＮ的预测，非线性模型

ＢＰＮＮ优于线性模型ＰＣＲ、ＰＬＳＲ。其中以５个ＰＣ作
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为输入的ＢＰＮＮＰＣ模型较ＰＣＲ、ＰＬＳＲ的犚２提高到

了０．８８且ＲＭＳＥＰ降至０．１８４ｇ·ｋｇ
－１，但其ＲＰＤ为

２．３９，虽有提高但仍旧属于粗略定量范畴。以４个

ＬＶ作为输入的ＢＰＮＮＬＶ在所有模型的预测结果中

表现最好，对土壤ＴＮ预测精度最高，犚２，ＲＭＳＥＰ和

ＲＰＤ分别为０．９，０．１４１４ｇ·ｋｇ
－１和３．１１，该模型拥有

最大的犚２，最小的ＲＭＳＥＰ以及最大的ＲＰＤ。

图３ （ａ）ＰＣＲ，（ｂ）ＰＬＳＲ，（ｃ）ＢＰＮＮＰＣ和（ｄ）ＢＰＮＮＬＶ预测模型的散点图

Ｆｉｇ．３ Ｓｃａｔｔｅｒｐｌｏｔｓｏｆ（ａ）ＰＣＲ，（ｂ）ＰＬＳＲ，（ｃ）ＢＰＮＮＰＣ，ａｎｄ（ｄ）ＢＰＮＮＬＶｍｏｄｅｌｓ

３．３　回归系数分析

图４ 基于ＰＣＲ和ＰＬＳＲ的全波段回归系数

Ｆｉｇ．４ Ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓｏｖｅｒｔｈｅｅｎｔｉｒｅ

ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｒａｎｇｅｂａｓｅｄｏｎＰＣＲａｎｄＰＬＳＲ

图４是４７０～１０００ｎｍ 全波段范围 ＰＣＲ 与

ＰＬＳＲ模型预测ＴＮ的回归系数，虚线为零相关线。

图中呈现了几个明显的峰，通常认为这些区域对模

型有重要影响。观察曲线的总体走势可以看出，两

线性模型的表现相似，这与建模结果相吻合。两模

型在绿光区的５００ｎｍ及５２５ｎｍ处均有明显的反

向峰，同时在红光区６５０ｎｍ附近均有微弱的反向

峰，而红光区的６２０ｎｍ处正向峰为ＰＬＳＲ模型所

独有。文献［１６］指出４００～７００ｎｍ波段与土壤母

质对于作物、植株以及矿物的吸收联系密切。ＰＬＳＲ

在７５０ｎｍ处的反向峰较ＰＣＲ明显，该波段被认为

与土壤腐殖质以及色素密切相关［１７，１８］。

在 ＮＩＲ 区 域 （８００～１０００ｎｍ），两 模 型 于

８５０ｎｍ处均有一显著正向峰，该波段受Ｃ－Ｈ－Ｏ

双键影响［１９］。在 Ｍｏｕａｚｅｎ等
［２０］对 Ｍｇ所建立的

ＰＬＳＲ预测模型的回归系数分析中，在同样的

８５０ｎｍ区域有一明显的反向峰，表明ＴＮ与 Ｍｇ在

该波段可能是协同变量。９５０ｎｍ是公认的水分吸

收带，在９５０～１０００ｎｍ，ＰＣＲ有两正向峰而ＰＬＳＲ

为两反向峰，但都偏低。土样经过标准制样处理已

去除了离子水，此处表明分子间结合水对模型有一

定的贡献。总之，通过分析４７０～１０００ｎｍ全波段

的回归系数曲线，５００、５２０、８５０ｎｍ附近与ＴＮ呈高

度相关。ＰＬＳＲ模型整体表现较ＰＣＲ更加突出，可

能这是造成ＢＰＮＮＬＶ模型优于ＢＰＮＮＰＣ模型的

原因之一。

４　结　　论

以０～１００ｃｍ剖面土样为研究对象，基于４７０～
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１０００ｎｍ范围的ＶｉｓＮＩＲ反射光谱经一阶微分变换

和 ＳａｖｉｚｋｙＧｏｌａｙ 平 滑 后，通 过 ＰＣＲ、ＰＬＳＲ 和

ＢＰＮＮ三种方法对土壤ＴＮ含量的预测结果对比分

析认为对０～１００ｃｍ剖面样建立ＴＮ的线性和非线

性光谱定量模型是可行的。非线性模型ＢＰＮＮ优

于线性模型ＰＣＲ和ＰＬＳＲ，其中以ＢＰＮＮＬＶ模型

预测精度最高（犚２ 为０．９，ＲＰＤ为３．１１），线性模型

ＰＣＲ与ＰＬＳＲ的预测精度则有待提高。对于剖面

样，光谱与ＴＮ之间存在的非线性关系可能强于线

性关系。通过回归系数分析，５００、５２５、８５０ｎｍ附近

对于ＴＮ的预测有明显影响，但深层次原因还有待

后期深入研究。ＴＮ与 Ｍｇ在ＮＩＲ光谱定量估计中

是否有相关联系同样值得考虑。
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