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要
!

光谱已经应用于土壤养分速测的分析!但是如何寻找土壤光谱特征波段!尽最大可能避免无用信

息干扰'保留有用信息!建立准确度高'预测效果好的模型仍是一个亟需解决的问题"以青岛三个不同地区

土壤样品为例!测定土壤样品的紫外
N

可见
N

近红外光谱及其总碳#

#_

$'总氮#

#Q

$'总磷#

#6

$含量&分别采

用连续投影算法#

76"

$'无信息变量消除法#

Ld<

$'遗传算法#

R"

$'相关系数法#

__

$四种算法#四种单分

类器$对土壤光谱提取特征波长&再引入投票法和加权投票法的多分类器融合方法将四种算法融合得到特征

波长&以偏最小二乘回归#

6$7;

$建立各土壤养分含量的模型!通过对模型效果的评价标准#建模集绝对系

数
!

8

X

'校正均方根误差
;!7<_

'检验集绝对系数
!

8

)

'预测均方根误差
;!7<6

和相对分析误差
;6[

值$来

判别各单分类器算法和多分类器融合算法对土壤养分含量特征波长的提取效果"分别对四种算法'筛选其

中三种算法'最优二种算法进行融合!分析融合后模型效果和特征波长个数!结果表明(将四种单分类器经

投票法融合后!其模型效果大部分不如单分类器!且相对好的模型特征波长个数较多&相较于投票法多分类

器融合!四种单分类器经加权投票法融合模型效果有了一定的提高!

#_

和
#Q

都能够在较少的波长中获得

较好的预测效果!但仅
#Q

经融合后!模型效果优于每个单分类器&

#_

!

#Q

!

#6

分别在取
76"ILd<I

R"

!

76"ILd<IR"

#或
76"IR"I__

$'

76"ILd<IR"

三种单分类器进行加权投票法融合后!均能

获得最优模型效果!且明显优于每个单分类器!模型效果有了显著提高&各土壤养分含量经两个最优单分类

器加权投票法融合后!仍能得到好于最优单分类器的建模效果!

#_

和
#6

建模效果略差于三个单分类器融

合结果!

#Q

建模效果与三个单分类器融合结果相同"因此!在筛选三种算法融合!且其中包含最优两种算

法的情况下!能够以较少的特征波长个数获得明显高于单分类器的建模效果"该方法为寻找土壤养分以及

其他复杂物质成分的光谱特征波段提供了新方法!也为多种算法的综合运用提供了新思路"

关键词
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!!

光谱技术作为一种快速'无损的测量方法已经应用于土

壤养分含量分析中!并取得了一定的成果)

:N8

*

"但是土壤光

谱速测技术没有广泛推广!其原因之一是光谱含有许多噪声

信息和与检测指标不相关的无用信息)

9N?

*

"提取光谱特征波

长能够有效地避免这些问题!从而建立准确性更高的模型"

土壤含有大量的物质!其成分非常复杂)

(

*

!光谱敏感波段提

取具有较大困难!采用何种波长提取方法能够最大程度保留

代表土壤养分的有效信息!是一个非常值得研究的重要问

题"

多融合分类器是将多个单分类器获取的结果以一定的规

则!最终得到一个融合结果"多分类器融合方法已应用于光

谱模型的定性分析!一定程度上提高了判别模型的准确

率)

:=N::

*

"目前特征波长提取方式主要是靠人工经验!以及单

一类别的特征波长提取算法等方法)

F

*

"单一类别的特征波长

提取算法相当于一个单分类器!将多分类器融合算法!即多



种特征波长提取方法以一定的规则融合!应用于光谱特征波

长的提取具有一定的研究意义"

以青岛三个不同地区土壤样品为例!采集土壤样品的紫

外
N

可见
N

近红外光谱及其总碳#

#_

$'总氮#

#Q

$'总磷#

#6

$

含量!分别采用连续投影算法#

76"

$'无信息变量消除法

#

Ld<

$'遗传算法#

R"

$'相关系数法#

__

$四种算法对土壤

光谱提取特征波长!再分别运用投票法和加权投票法的多分

类器融合方法将四种算法融合得到特征波长!以偏最小二乘

回归#

6$7;

$建立各土壤养分含量的模型!通过对模型的评

价来判别各土壤养分含量特征波长的提取效果"

:

!

实验部分

9%9

!

材料

采集青岛浮山山麓#砂壤土$'枣山耕地#砂壤土$'李村

河畔#粉壤土$三个不同地区的土壤样品!共计
:D@

份"将土

壤样品经
(=h

干燥后!过
=C?(BB

尼龙筛!待用"取
(

!

:=

3

土壤样品!采用元素分析仪分别测定
#_

和
#Q

含量!钼锑

抗比色法测定
#6

含量!含量统计结果见表
:

"

表
9

!

土壤
&G

&

&H

和
&N

含量统计表

&438(9

!

&'(./4/#./#*481(.>8/.+2&G

!

&H

!

&N

*+0/(0/.#0.+#8.4,

-

8(.

土壤养分
样品

个数
最大值 最小值 平均值 标准差

#_

%#

B

3

+

e

3

E:

$

:D@ FC89? :9C?== :CA=? 9C?9=

#Q

%#

B

3

+

e

3

E:

$

:D@ :DC9F9 8C=A8 DCAD( ?CF8A

#6

%#

3

+

e

3

E:

$

:D@ :C?== =C::= =C(== =C9(F
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!

光谱数据采集

实验仪器为海洋光学
<̂F(===

光谱仪!光谱采样间隔

为
:5B

!谱区范围
8==

!

::==5B

"自制一个土壤样品盒!

其大小与探头支架一样!将土壤样品置于样品盒中!轻轻压

平!测量土壤样品光谱!土壤样品光谱测量示意图见图
:

"

每个土壤样品测定
(

次光谱反射率!取平均值!去除前'后

段噪声影响较大的反射光谱!保留
88F

!

AD(5B

的光谱数

据!见图
8

"

图
9

!

土壤样品光谱测量示意图
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特征波长提取算法

采用连续投影算法#

76"

$

)

D

*

'无信息变量消除算法

#

Ld<

$

)

@

*

'遗传算法#

R"

$

)

A

*

'相关系数法#

__

$

)

:=

*

!其中相

关系数法设置其阈值为
$

=C(

"本文各单分类器算法均在

B*,.*';8=:('

中实现"

图
;

!

土壤样品反射光谱曲线图
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多分类器融合

多分类器融合是以投票法和加权投票法对多种特征提取

方法进行融合!得到最终的决策结果"

:C?C:

!

投票法融合

投票法是对光谱的各波长进行统计!每种单分类器#即

一种特征波长算法$对全光谱波长的筛选都作为对该波长投

一票!统计各波长的投票个数"设第
/

个波长点在第
$

个分

类器的投票数为
0

$/

!共有
1

个分类器!第
/

个波长点的投

票总数为
2

/

!其中
/H:

!

8

!,!

3

"

2

/

"

"

1

$

"

:

0

$/

#

:

$

根据实际需求选取
2

/

$

4

的全部波长点#

4H:

!

8

!,!

1

$作

为光谱特征波长!即为融合结果"

:C?C8

!

加权投票法融合

加权投票法是在投票法基础之上!根据每个单分类器输

出结果的好坏来对其赋予不同的权值)

:=N::

*

"本文根据每种算

法获取的特征波长建立模型的效果来进行评价!按照各算法

的评价结果对单分类器赋权值
!

%

!

%H:

!

8

!,!

1

"

2

/

"

"

1

$

"

:

!

%

0

$/

#

8

$

根据实际需求选取
2

/

$

4

的全部波长点#

4H:

!

8

!,!

:I1

8

i1

$作为光谱特征波长!即为融合结果"权值
!

%

按由差到

好采用首项为
:

'公差为
:

的等差数列依次赋值为
:

!

8

!,!

1

"

9%?

!

模型建立与评价

为保证每次划分建模集和检验集均为一致!采用顺序分

类按
8j:

比例划分#即按顺序取两个土壤样品为建模集!再

取一个土壤样品为检验集!依次类推$!以偏最小二乘回归

#

6$7;

$分别建立土壤
#_

!

#Q

!

#6

含量校正模型!并预测

检验集土壤各养分含量"通过建模集绝对系数
!

8

X

'校正均方

根误差
;!7<_

'检验集绝对系数
!

8

)

'预测均方根误差
;!N

7<6

和相对分析误差
;6[

对模型进行评价!

!

8

X

!

!

8

)

!

;6[

越大!且
;!7<_

和
;!7<6

越小!则模型效果越好"
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!

结果与讨论

;%9

!

:

种单分类器提取特征波长及模型评价

分别对
#_

!

#Q

!

#6

全波段!

76"

!

Ld<

!

R"

和
__

提

取波长后的光谱值进行
6$7;

建模!模型评价结果见表
8

"

表
;

!

&G

&

&H

&

&N

养分含量单分类器提取

波长模型评价结果

&438(;

!

&'(,+)(81(.>8/.+2(O/14*/#0

$

*'414*/(1#./#*

647(8(0

$

/'3

5

.#0

$

8(*84..#2#(1.

土壤

养分

特征波长

提取方法

特征波

长个数

建模集 检验集

!

8

X

;!7<_ !

8

)

;!7<6 ;6[

#_

全波段
D(: =C@?A :C98D =CDA@ :C((A 8C8?=

76" 8F =C@A9 :C::? =C@D( :C8? 8C@=A

Ld< 8@@ =C@?? :C9(= =C@88 :C?F? 8C9@F

R" 9? =C@(A :C8@= =C@=: :C(D( 8C8:@

__ 9(= =CD=A :C@?= =CF?8 8C=D@ :CF@8

#Q

全波段
D(: =C@F? :CFAF =C@:9 8C=9= 8C98D

76" 98 =CA:A :C9:9 =C@AF :C(D( 8CAAA

Ld< 9(: =C@D: :CF(9 =C@9@ :C@A= 8C?AA

R" 9A =CA:@ :C9:( =C@FD :CD8= 8CD?(

__ 99A =CA?= :C:8? =C@(F :C@=: 8CF88

#6

全波段
D(: =CDA( =C:@9 =C@=8 =C:(@ 8C:8F

76" F =CDDA =C:A: =C@=A =C:(8 8C8:F

Ld< 8A: =CDF9 =C:AD =CDD8 =C:F@ 8C==F

R" 8D =CDAF =C:@9 =CD=D =C:AF :CD:D

__ 8A= =C@(( =C:(? =CD?F =C:@F :C@:=

!!

由表
8

可知!

#_

含量模型中!

76"

!

Ld<

和
R"

提取

特征波长后!建模预测效果均高于全光谱&

#Q

含量模型中!

?

种算法相较于全光谱建模!效果均有不同程度提高&

#6

含

量模型中!仅有
76"

算法评价效果优于全光谱"

;%;

!

投票法多分类器融合结果

采用投票法对上述四种特征波长提取算法进行融合!分

别得到
#_

!

#Q

和
#6

融合后的特征波长个数和模型评价结

果!见表
9

"

表
!

!

&G

&

&H

&

&N

投票法多分类器融合提取波长模型评价结果

&438(!

!

&'(,+)(81(.>8/.+2(O/14*/#0

$

*'414*/(1#./#*647(<

8(0

$

/'3

5

/'( ,>8/#<*84..#2#(12>.#+0+2/'(7+/#0

$

,(/'+)

土壤

养分
投票数

特征波

长个数

建模集 检验集

!

8

X

;!7<_ !

8

)

;!7<6 ;6[

#_

2

/

$

9 : =CFFF :CAD: =CF(F 8C=9D :CD:F

2

/

$

8 :9: =CD@D :C(DD =CD9= :C@=8 :CA?=

2

/

$

: ((A =C@?F :C99A =CDAA :C((? 8C8?@

#Q

2

/

$

9 : =CDA@ 8C=FF =CDD( 8C88D 8C:8:

2

/

$

8 :F@ =C@8= :CA(8 =CD@8 8C:A8 8C:((

2

/

$

: F@: =C@FD :CFD@ =C@:A :CAA9 8C9D=

#6

2

/

$

9 8 =CF8: =C8?A =CF(? =C8=: :CFD(

2

/

$

8 ::A =CAF8 =C=DA =C??F =C9?@ =CAFD

2

/

$

: ?A9 =CD@9 =C:@A =CD@F =C:F9 8C=F:

!!

由表
9

可知!

#_

!

#Q

和
#6

经过投票法融合后特征波

长的模型!取
2

/

$

:

时!得到最优的建模和验证效果"结合

表
8

!投票法融合后的最优模型效果与全光谱的模型效果基

本一致!投票法融合只能够减少波长点!不能对模型起到优

化的作用"投票法融合与每个单分类器相比!

76"

算法的模

型效果明显优于投票法融合!且所取特征波长个数更少&

Ld<

的模型效果在
#_

和
#Q

中略好于投票法融合!在
#6

中与投票法融合基本一致&

R"

和
__

的模型效果在
#Q

中

好于投票法融合!在
#_

和
#6

中不及投票法融合"投票法

多分类器融合获取特征波长个数在较少的情况下!不能建立

一个好的模型!得到相对好的模型时!特征波长个数较多!

不利于寻找其敏感波段!且融合后结果大部分不如单分类器

模型效果"

;%!

!

加权投票法多分类器融合结果

采用加权投票法对四种单分类器进行融合!分别得到三

种养分融合后的特征波长个数!见表
?

&由于加权投票法多

分类器融合和模型评价结果较多!为了方便与单分类器对

比!仅采用
;6[

值与各单分类器算法进行比较!见图
9

"

表
:

!

&G

&

&H

和
&N

加权投票法多分类器融合提取波长个数

&438(:

!

&'(0>,3(1+2*'414*/(1#./#*647(8(0

$

/'3

5

/'(,>8/#<*84..#2#(12>.#+0+2/'(6(#

$

'/()7+/#0

$

,(/'+)

土壤养分
2

/

$

A 2
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!在
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中!

2

/
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时!特征波长个数为
:A

!

采用加权投票法多分类器融合的
;6[

值最大!与模型效果

最好的
76"

算法
;6[

值接近&在
#Q

中!

2

/

$
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时!特征波

长个数为
??

!融合后比每个单分类器算法
;6[

值都高&在

#6

中!

2

/

$

8

时!特征波长个数为
?D9

!

;6[

值仅次于最高

的两个算法"相较于投票法多分类器融合!加权投票法多分

类器融合模型效果有了一定的提高!

#_

和
#Q

能够在较少波

长中获得较好的预测效果!仅
#Q

经融合后!模型效果优于每

个单分类器"以下采用在四个单分类器中依次筛选三个分类

器进行加权投票法融合!融合后最好模型评价结果见表
(

"

!!

由表
(

可知!

#_

!

#Q

和
#6

分别在取
76"ILd<I

R"

!

76"ILd<IR"

#或
76"IR"I__

$!

76"ILd<I

R"

时!获得最优模型效果!且明显优于每个单分类器!采

用多分类器融合提取特征波长建立定量模型具有一定的可行
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性"三个单分类器均由前两个模型效果最佳组成!因此将前

两个最优单分类器进行加权投票法多分类器融合!融合后

#_

!

#Q

和
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和
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值

分别为
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9C9:=

和
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和
#6

建模效果略差于三

个单分类器融合结果!

#Q

建模效果与三个单分类器融合结

果相同"

根据以上分析可知!
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土壤
#_

!

#Q

和
#6

投票法多分类器融合模型效果不如

加权投票法!且提取的特征波长个数较多!分析原因投票法

对每个单分类器设置的权重系数一致!不能够体现单分类器

之间的差异"加权投票法多分类器融合能够有效地避免这些

问题!对较好的单分类器赋较高的权值!对较差的单分类器

赋较低的权值"未来还将尝试以其他规则对各个单分类器赋

值进行融合!以及采用更多的单一特征波长提取算法!对他

们进行筛选融合"

9

!

结
!

论

!!

以青岛
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个不同地区土壤样品
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#Q

和
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含量为

例!通过分析
76"

!
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和
__

四种算法提取光谱特

征波长建模的模型效果!并引入多分类器融合方法!采用投

票法和加权投票法对四种算法'筛选其中
9

种算法'最优两

种算法进行融合!分析融合后模型效果和特征波长个数"在

筛选
9

种算法!且其中包含最优两种算法的情况下!能够以

较少的特征波长个数获得明显高于单分类器的建模效果"该

方法为寻找土壤养分以及其他复杂物质成分的光谱特征波段

提供了新方法!也为多种算法的综合运用提供了新思路"
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届全国分子光谱学学术会议暨
;Q;Q

年光谱年会

"第一轮通知#

!!

由中国光学学会和中国化学会主办的-第
8:

届全国分子光谱学学术会议.暨由中国光学学会光谱专业委员会主办的-

8=8=

年光谱年会.将于
8=8=

年
(

月
:(

/

:@

日在成都召开!会议由四川大学分析测试中心承办"

本次大会将秉承前
8=

届分子光谱学学术会议之宗旨!以期形成自由研讨的学术氛围!让思想撞击出火花!使创造力泉

涌"本次大会也将是我国光谱科学工作者的又一次盛会!将全力展示我国在光谱及相关领域的最新研究进展及取得的成果!

增进广大光谱科学工作者及其支持光谱事业人们间的交流与合作!促进我国光谱事业的发展"届时大会组委会将邀请国内外

光谱及相关领域的院士'知名专家学者到会作大会报告!同时会议还将组织各类专题讨论和学术交流"

征文范围

分子光谱理论研究!红外光谱'拉曼光谱'荧光光谱'磷光光谱'紫外
N

可见吸收光谱'化学发光等光谱技术在物理'化

学'生物'材料科学'表面%界面科学'医药'环境'工业过程'催化学'地学'农林及其他领域的基础理论与应用研究的最新

科研成果"

原子光谱'激光光谱'光谱成像等各类光谱技术的最新理论和应用研究成果!同时也欢迎光谱相关技术#如质谱'核磁共

振等$的最新应用和研究成果"

论文摘要要求
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论文内容必须是未在期刊杂志上发表过或其他全国或国际会议宣读过"
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提交论文扩展摘要
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扩展摘要按以下顺序排版(文题#三号黑体居中$&作者#四号仿宋居中$&单位#小四号宋体居中!含所在省市'邮政编

码'电子邮址#如有$&论文的创新性!研究意义与结果#五号宋体$&关键词和主要参考文献#自版芯左起!五号宋体$"文稿中

可穿插主要论据的图'表和照片!图题'图注和表题'表注一律用英文表述"摘要的字数!包括图!表!参考文献!总共不能超

过
8

个页面"

?W

具体投稿要求可参看模板及0光谱学与光谱分析1征稿简则"稿件一经录用!将由0光谱学与光谱分析1以增刊或会议论

文集形式发表"论文摘要模板请参考(
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论文摘要提交方式

欢迎大家通过网站提交论文!请您注册登陆中国光谱网#
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$!在主页会议会展栏目下

本次会议通道!点击会议投稿按提示要求上传您的论文摘要"论文摘要将采用网上评审的方式!你可在网上浏览对您论文的

评审结果和修改意见"若通过电子邮件方式提交论文!请发往(
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$用真实姓名注册!已经注册的用户!请修正和完善您的个人

信息"
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点击光谱网会议会展栏目!选择0第
8:

届全国分子光谱学学术会议暨
8=8=

年光谱年会1"

9C

点击会议基本情况下的会议快捷通道中的-会议投稿."

?C

输入用户名和密码登陆!在页面下选择稿件提交"

(C

按照提示提交稿件"

报告形式

为充分利用会议学术交流的效率!会议仍采用-口头报告.和-墙报展示.两种方式进行学术交流"无论是口头报告还是墙

报展示!均属大会同等学术交流"为尊重个人意见和便于组委会的安排!请大家在会议注册时!提交-口头报告.或-墙报.的

题目"为了鼓励博士'硕士研究生积极参与学术交流活动!本次会议将继续设立-优秀青年论文奖.和-优秀墙报奖.!表彰那

些研究水平高'能突出研究内容要点'条理清晰的-口头报告.和-墙报.!大会将给获奖作者颁发优秀论文证书和奖金"同时

会议还将邀请国内外知名专家学者就光谱有关学术领域的前沿热点问题作大会报告和主题报告"

主要报告形式有(

:C

大会邀请报告(主要邀请国内外知名专家学者报告光谱分析的前沿技术在各个领域的最新研究进展"

8C

主题邀请报告(本次会议将选择光谱技术的热点应用领域!开设多个专题论坛!邀请在该领域的知名专家作论坛主题

报告"

9C

青年论坛报告(为博士'硕士研究生开设交流平台!并评选-优秀青年论文奖."

?C

口头报告和墙报展示(作为本次会议的主要交流和展示形式"会议统一安排墙报讲解时间!希望作者按时到位讲解"

重要时间

论文截稿日期(
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月
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第二轮会议通知(
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会议召开期(

8=8=

年
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月
:(
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会议组织机构'注册费及缴纳方式'宾馆住宿介绍及住房预定等信息近期将在会议主页上发布!请您经常浏览光谱网上

会议主页!了解会议筹备情况和会议具体安排"网址(
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产品展示

会议热忱邀请国内外仪器厂商前来展示分子光谱#红外'近红外'拉曼'荧光等$'原子光谱等各类光谱仪以及质谱'核磁

等其它相关仪器设备"我们将在本次会议的网站和会议现场提供展出场所!希望各厂商充分利用这次机会展示自己的最新产

品"
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