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土壤团聚体是土壤生态系统的重要组成部分"其碳氮含量及动态决定着土壤碳氮循环过程,稳定

性及肥力!由于团聚体分级方法的差异"不同研究所获得的团聚体粒径也不尽相同"应用红外光谱对土壤团

聚体性质进行建模预测时若对不同粒径团聚体分别建模需要大量样本且难以对所有组分同时进行合理预

测!该研究对不同粒径团聚体样本进行综合建模预测"探寻一种高效可行的不同粒径团聚体性质的综合预

测方法!采集了内蒙古淡栗钙土土壤样本进行傅里叶变换红外光谱分析"用遗传算法对特征波长进行了选

择"基于偏最小二乘法$

'P><

%,支持向量机$

>cF

%,人工神经网络$

7VV

%和随机森林$

<H

%等方法建立了

不同粒径团聚体土壤有机碳$

>RJ

%,全氮$

3V

%和红外光谱吸光度之间的估测模型!结果表明"基于遗传算

法筛选的特征光谱区间构建的土壤团聚体
>RJ

和
3V

含量的
7VV

模型的预测能力均是最好的$

<'M

&

+

%"

显著优于
'P><

,

>cF

及
<H

模型#基于全谱数据的
7VV

模型对土壤团聚体
>RJ

和
3V

的预测效果均低于

基于
T7

选择的特征光谱区间的
7VV

模型"说明基于
T7

的特征光谱区间选择不仅可以简化模型结构"剔

除无关的信息"而且可以提高模型的精度和预测效果!该研究将不同粒径土壤团聚体
H3*<

数据混合建模"

通过遗传算法筛选特征光谱"发现人工神经网络模型可以很好地对土壤团聚体碳氮含量进行预测"且不会

受团聚体粒径的影响"主要由于在遗传算法选择特征光谱时已将某些反映土壤矿物,粘粒等特征的波长区

间包含在内"而人工神经网络所建立的模型可能已包含了不同粒径对土壤碳氮含量的影响"该结果表明基

于遗传算法筛选特征波长区间并采用人工神经网络可以将不同粒径土壤团聚体统一建模"用于团聚体土壤

有机碳和全氮含量的估测!
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土壤团聚体是土壤的基本单位"是土壤矿物通过胶结团

聚过程形成的具有一定大小的土壤基本结构单元"具有水稳

性,力稳性,多孔性等特点"对土壤的理化性质有着重要的

影响&

&

'

!此外"土壤团聚体的形成过程及其稳定机制受土壤

有机质"特别是其中碳氮的影响"团聚体与有机质含量是土

壤结构状况和肥力水平的重要评判依据!然而"影响土壤有

机碳氮在团聚体内的含量与分布的因素非常复杂&

+

'

"快速,

精确地了解土壤有机碳氮含量在团聚体内部的分布与变化将

有助于了解土壤碳氮交换量,储量变化及土壤养分的管理!

近几十年来"人们对红外光谱法预测土壤性质进行了大

量的尝试"利用红外光谱可以根据样本的光谱特征确定其中

特定成分的含量"整个测量过程简单,快速且无破坏性!红

外光谱法已被用于对土壤有机碳,粘粒含量,全氮含量,

!

"

,可提取态
'

,

]

,

H)

,

J,

,

F

U

及
JGJ

等指标的分析&

.

'

!

由于光谱数据的复杂性"主成分回归,多元线性回归

$

FP<

%,偏最小二乘法回归$

'P><

%等多元数据分析技术常

被用于红外光谱预测土壤性质分析建模"随着数据挖掘技术

的发展"支持向量机$

>cF

%,随机森林$

<H

%,人工神经网络

$

7VV

%等机器学习方法也逐渐被应用于红外光谱数据建模!

然而"针对多元数据处理算法的比较研究还较缺乏"各种算

法的优劣及适用范围尚不清楚!最近"

F;95,6D9)1;

等&

I

'基



于红外光谱"采用
'P><

,

FP<

,

>cF

和
<H

方法建立了土

壤有机碳的预测模型"结果表明"预测效果最好的是
'P><

模型#基于随机森林建立的模型预测效果不够突出!另一方

面"已有研究多针对全土性质进行建模分析"用红外光谱对

土壤团聚体有机碳$

>RJ

%和全氮$

3V

%进行预测的研究还不

多见!本研究以我国内蒙古淡栗钙土为研究对象"采用遗传

算法$

U

)1)@AC,8

U

;5A@(2

"

T7

%进行特征波长选择"采用

'P><

,

>cF

,

7VV

和
<H

等方法建立了不同粒径团聚体

>RJ

,

3V

和红外光谱吸光度之间的关系模型"进而评价不

同模型预测土壤团聚体中
>RJ

和
3V

含量的潜力"探寻有效

预测土壤团聚体性质的最佳算法"为实时,快速分析土壤团

聚体有机碳和全氮含量提供技术支撑!

&

#

实验部分

I)I

#

土壤样本

土壤样品采自内蒙古自治区乌兰察布市四子王旗"是典

型的内蒙古短花针茅荒漠草原带"共采集
+I

个土壤样品"土

壤类型为淡栗钙土!样品运回实验室后在
Ig

保存"采用湿

筛法&

/

'对土壤团聚体进行分级"共分为
&

+

"

%$+/

"

+

"

%$%/.

"

%$+/

及
%

%$%/.22

四级团聚体"共得到
K-

个团聚体样

品!所得各级团聚体样品经冷冻干燥后研磨过
&%%

目筛"用

稀
"J8

溶液$

&2;8

*

P

e&

%去除土壤样品中的无机碳!将土壤

再次研细"过
&%%

目"用元素分析仪$

c,5A;GP****

"

G8)2)16

@,5

"

T)52,1

4

%测定团聚体土壤有机碳$

>RJ

%和全氮$

3V

%含

量"每个样品重复测定三次并求平均值!

I)J

#

红外光谱测定与光谱数据处理

团聚体样品红外光谱用傅里叶变换红外光谱仪$

VAC;8)@

A>/

"

3()52;HA?()5*1C$

%测定"光谱范围为
I%%

"

I%%%

C2

e&

"分辨率为
IC2

e&

"扫描次数为
.+

次!将所得光谱数

据转换为吸光度&

8;

U

$

&

+反射率%'"并校正基线!采用
>,LA@Q6

:

4

6T;8,

4

平滑法对光谱数据进行平滑处理"然后取一阶微

分"预处理后的光谱如图
&

所示!

图
I

#

经
?>M

平滑#

8

$及一阶微分#

C

$处理后的

团聚体
&@%6

光谱图

&'

(

)I

#
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#

校正数据集与预测数据集的划分

在建立模型前"需要将样品红外光谱及对应的
>RJ

,

3V

数据划分为建模数据集和验证数据集"采用
])11,5E6

>@;1)

算法进行划分"通过计算样本光谱变量之间的欧氏距

离"在样本特征空间里均匀地选取建模样本!划分所得建模

数据集与验证数据集的统计结果如表
&

所示!

表
I

#

建模数据集与验证数据集的样本统计结果

@8C:,I

#

?.8.'/.'-/=9982

E

0+.4,901,:'3

(

831N8:'18.'3

(

18.8/=C/,./

样本数
>RJ 3V

均值 标准差 最小值 最大值 均值 标准差 最小值 最大值

建模集
#% &$K.0 &$+#0 %$-.K #$IK+ %$&## %$%K. %$%/& %$/.#

验证集
+- &$--- %$/#I %$0## +$--0 %$&## %$%#/ %$%#0 %$..I

I)O

#

光谱变量选择与建模方法

&$I$&

#

确定区间大小

采用遗传算法$

U

)1)@AC,8

U

5;@(A2

%

&

-

'进行特征波长选择"

由于
H3*<

光谱波长数目较大$每一光谱包含
#I-0

个数据%"

直接采用原始数据会使
T7

的优化搜索空间过大"因此需要

按一定波长区间对光谱数据进行划分!按适宜波长间隔将整

个光谱均分为
5

个区间"然后求取各区间数据的标准偏差"

平均标准偏差值越小说明区间数据越相近"因此在保障区间

数据相近性的前提下应该尽量减少变量数目以优化计算效

率!

&$I$+

#

特征光谱的确定

经
>6T

平滑及一阶微分处理后的数据"按适宜的波长区

间对光谱进行均分"以各区间的平均谱数据为自变量"以交

叉校验均方根误差
<F>GJc

为适应度函数"采用遗传算法

$

T7

%进行最优光谱波长的选择"设定种群大小为
.%

"最大

繁殖代数为
&%%

"交叉概率为
%$/

"变异概率为
%$%&

&

#

'

"五次

重复遗传算法后"确定特征光谱!本研究使用/

C,5)@

0包进行

T7

分析!
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&$I$.

#

偏最小二乘法回归!

'P><

"

偏最小二乘回归$

'P><

%是一种广泛用于土壤光谱定量

分析的线性回归模型"使用潜变量方法对预测变量和观察变

量的两个投影空间中的协方差结构进行建模!因此"

'P><

模型克服了变量之间的共线性问题!此外"

'P><

模型在选

择特征向量时"强调自变量对因变量的解释和预测"消除了

无用噪声对回归的影响"并最大程度地减少了模型中包含的

变量数量!本研究使用/

!

8?

0包进行
'P><

建模!

&$I$I

#

支持向量机!

>cF

"

支持向量机$

>cF

%是一种对数据进行二元分类的模型"

>cF

的基本模型是找到一个可以分隔正反数据的超平面"

选择的超平面需要离训练集数据尽可能远#支持向量机的关

键在于核函数"这是一个非线性的分类器!它的学习策略就

是间隔最大化"找到距离超平面间隔最小的样本点"然后将

其间隔最大化!本研究使用/

)&%#&

0包进行
>cF

建模!

&$I$/

#

人工神经网络!

7VV

"

人工神经网络是基于生物学中神经网络的基本原理"模

仿生物的神经网络来对复杂的外界信息进行处理"它是对生

物神经元网络的简易化模仿!人工神经网络模型可以并行分

布地去处理问题"拥有很高的容错性"把信息的加工和记忆

能力结合一起!它实际上是一个复杂网络"连接大量的简单

元件"因此
7VV

具有很高的非线性"能够进行复杂的逻辑

操作"处理非线性关系的样本数据!本研究使用/

1)95,81)@

0

包进行
7VV

建模!

&$I$-

#

随机森林!

<H

"

随机森林模型通过自助重采样技术"连续生成训练样本

和测试样本"并从训练样本中生成多个分类树以形成随机森

林!它通过对决策树进行平均来降低过拟合的风险!即使新

的数据点出现在数据集中"整个算法也不会受到太大的影

响"只会影响一个决策树"并且很难影响所有决策树!本研

究使用/

5,1E;2H;5)?@

0包进行
<H

建模!

I)Q

#

模型评价

主要采用决定系数$

.

+

%,均方根误差$

<F>G

%以及相对

分析误差$

<'M

%对模型进行评价!

.

+ 越大且
<F>G

越小说

明模型精度越好,其预测效果越好!

.

+ 的判断标准为)

.

+

&

%$K%

表示预测结果出色#

.

+ 在
%$0&

"

%$K%

之间表示预测结

果很好#

.

+ 在
%$--

"

%$0%

之间为预测结果一般#

.

+

%

%$--

表示预测结果很差!

'<M

的判断标准为)

<'M

&

+

表明模型

具有极好的预测能力#

&$I

%

<'M

%

+

表明模型可对样品作粗

略估测#

<'M

%

&$I

表示模型无法对样品进行预测&

0

'

!本研

究相关计算及绘图均采用
<

语言编程完成!

+

#

结果与讨论

J)I

#

适宜波长区间

由图
+

可见"波长间隔越小"样本的平均标准偏差越低"

但同时区间数目越多!在波长间隔大小为
-C2

e&时最大标准

偏差出现一个低谷"此时区间数为
-%%

个"因此在兼顾数据

相近性与变量少量性的前提下"确定
-C2

e&作为划分区间的

适宜大小"将整个光谱分为
-%%

个区间"然后将区间的平均

光谱值作为自变量形成光谱曲线!

图
J

#

平均标准偏差和最大标准偏差与波长区间大小的关系

&'

(

)J

#

6,:8.'03/C,.F,,3.4,9,83?G

"

98P'9=9

?G831F8N,:,3

(

.4'3.,2N8:

J)J

#

土壤团聚体特征光谱区间

采用
T7

算法并重复
/

次后"筛选出团聚体
>RJ

特征光

谱区间共计
.%.

个!由团聚体
>RJ

特征光谱区间的分布

$图
.

%可以看出"

>RJ

的特征光谱覆盖范围较广"但在

++%%

"

+#%%

及
&

.#%%C2

e&以上波长范围内选取的特征光

谱区间较少!此外"在
T7

筛选过程中
&&.+

"

&&.0

"

&.#+

"

&.#0

"

&-.%

"

&-.-

"

&0&%

"

&0&-

"

&0-I

"

&0#%

图
L

#

团聚体
?H7

和
@_

特征光谱区间分布

&'

(

)L

#

#'/.20

(

890+-4828/.,2'/.'-F8N,:,3

(

.4/

0+?H7831@_'3/0':8

((

2,

(

8.,/

%+0.
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C2

e&这五个光谱区间在每次重抽样中均被选为特征光谱"表

明这些光谱区间对团聚体
>RJ

含量较为敏感!

对于土壤团聚体
3V

"

T7

算法共筛选出特征光谱
&-&

个!由团聚体
3V

特征光谱区间的分布$图
.

%可以看出"

3V

的特征光谱覆盖范围较平均"但在
&

.+%%C2

e&以上波长范

围内选取的特征光谱区间较少!在
T7

筛选过程中
&&&I

"

&&+%

"

&+/0

"

&+-I

"

&+-I

"

&+#%

"

&+#-

"

&+0+

和
&I%0

"

&I&IC2

e&这五个光谱区间在每次重抽样中均被选为特征光

谱"表明这些光谱区间对团聚体
3V

含量较为敏感!

J)L

#

不同建模方法对团聚体
?H7

预测结果比较

基于特征光谱区间"采用
'P><

或
7VV

对团聚体
>RJ

的建模结果均非常出色$

.

+

&

%$K%

"表
+

%"同时这两种模型

对验证样本的预测结果也很好$

.

+

&

%$0%

%!然而
'P><

模型

对验证样本
>RJ

含量较低时出现了较明显的高估$图
I

%"导

致模型预测结果在低值区与实测值偏差较大"

<F>G

值较

高"使得
'P><

整体预测能力较为一般$

'<M

%

+

%!采用

>cF

模型对团聚体
>RJ

的建模结果也较好"但模型对样本

的预测能力却较差$

.

+

%

%$--

"

'<M

%

+

%!然而"

<H

对团聚

体
>RJ

的建模及预测结果均较差"基本无法对样本进行预

测$

'<M

%

&$I

%!总之"四种模型中
7VV

的建模及预测结果

均是最好的"其对验证样本的预测除有少数点偏离外"其余

点基本均在
&f&

线的附近$图
I

%"其
<F>G

值在四种模型

中最低$

<F>Gh%$++#

%!此外"

7VV

在对团聚体
>RJ

预测

时并没有受团聚体粒径的影响"整体表现出极好的预测能力

$

<'M

&

+

%!然而"本研究样品数量相对较少"若增加建模样

品数量可能会建立效果更好的模型!

表
J

#

不同模型对
?H7

和
@_

预测效果比较

@8C:,J

#

709

"

2'/030+?H7831@_

"

2,1'-.'3

(

2,/=:./C

E

1'++,2,3.901,:/

建模样本 验证样本

.

+

<F>G

.

+

<F>G

'<M

>RJ

'P>< %$K&& %$.#K %$0+# %$.%% &$00

>cF %$0.& %$-#I %$-&% %$./I &$/K

7VV %$KKK %$%+/ %$0/% %$++# +$I0

<H %$-0& %$#0+ %$/I- %$I&. &$.-

3V

'P>< %$0/+ %$%.- %$##0 %$%I% &$0I

>cF %$0-+ %$%I% %$-#% %$%I- &$-%

7VV %$KKK %$%+K %$#0& %$%.- +$%/

<H %$-/% %$//# %$-0& %$%I- &$-%

图
O

#

不同模型对团聚体
?H7

的预测值与实测值对比

&'

(

)O

#

709

"

82'/030+

"

2,1'-.,1?H78319,8/=2,1?H7'3/0':8

((

2,

(

8.,/C

E

1'++,2,3.901,:/
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J)O

#

不同建模方法对团聚体
@_

预测结果比较

基于特征光谱区间"采用
'P><

或
>cF

对团聚体
3V

的建模结果均较好$

.

+

&

%$0%

"表
+

%"然而这两种模型对验

证样本的预测结果却一般$

%$--

%

.

+

%

%$0%

%!

<H

对团聚体

3V

的建模及预测结果均较差"基本无法对样本进行预测!

7VV

对团聚体
3V

的建模结果出色$

.

+

&

%$K%

%"虽然对验

证样本的预测结果一般"但仍表现出了极好的预测能力

$

<'M

&

+

%"这主要是因为
7VV

模型对团聚体
3V

的预测没

有出现明显的高估或低估"整体预测点均在
&f&

线的附近

$图
/

%"其
<F>G

值在四种模型中最低$

<F>Gh%$%.-

%!因

此"随着建模样品数量的增加"可以使用
7VV

建立效果更

好的团聚体
3V

预测模型!

图
Q

#

不同模型对团聚体
@_

的预测值与实测值对比

&'

(

)Q

#

709

"

82'/030+

"

2,1'-.,1@_8319,8/=2,1@_'3/0':8

((

2,

(

8.,/C

E

1'++,2,3.901,:/

J)Q

#

基于全谱的团聚体
?H7

和
@_

估测

为了验证特征光谱选择对团聚体
>RJ

和
3V

估测的影

响"运用上述结果中表现最好的
7VV

模型对
H3*<

全谱数

据进行了建模预测!结果表明"采用全谱数据对验证样本

>RJ

的预测结果较好"对
3V

的预测结果却一般$图
-

%!此

外"采用全谱数据对
>RJ

和
3V

的预测效果均低于基于
T7

选择的特征光谱区间的
7VV

模型$图
I

和图
/

%!可见"采用

T7

进行特征光谱区间的选择不仅可以简化模型的结构"剔

除光谱中无关的信息"而且可以提高模型的精度和预测效

果!

##

特征波长选择是红外光谱预测土壤性质的一个重要步

骤"通过对特征波长的选择可以剔除无关的信息"提高模型

的预测性能及计算效率!由于红外光谱数据量大"常采用相

关系数法,连续投影算法,遗传算法,粒子群算法,蚁群算

法等&

/6-

'来选取特征波长!如刘振尧等&

K

'基于随机森林优选

信息波长"选取了
+&/

个波长信息"建立了土壤有机质的预

测模型!本研究选用遗传算法对特征光谱区间进行筛选"充

分利用了土壤的光谱信息"采用人工神经网络建模对团聚体

>RJ

和
3V

的预测也取得了较满意的结果!因此"遗传算法

从整体最优化的角度筛选了土壤团聚体
>RJ

和
3V

的特征

波段"简化了模型的结构并提高了模型的精度"结合人工神

经网络建模"更适用于团聚体土壤有机碳和全氮的光谱特征

分析与估测模型的构建!

红外光谱由于测量过程简单,快速且无破坏性"已被广

泛用于对土壤有机碳,粘粒含量,全氮含量,

!

"

,可提取态

'

,

]

,

H)

,

J,

,

F

U

及
JGJ

等指标的分析&

.

"

&%

'

!

G5:@,1

等&

&&

'

采集了法国南部
#/

个荒地土壤样品并将其分为
%

&

"

&

"

+

和

.

"

/22

三级团聚体"利用中红外
6

近红外光谱对团聚体稳

++0.
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定性进行了预测!

>(A

等&

&+

'采集了
0.

个比利时土壤样本并

将其分为
&

+/%

"

-.

"

+/%

和
%

-.

%

2

三级团聚体"利用可见
6

近红外光谱建立了团聚体稳定性的偏最小二乘法定量模型!

可见"已有研究往往针对不同粒径组分分别建立模型进行预

测"该过程要求样本量大且很难对所有组分同时进行合理预

测!此外"不同研究者所选用的土壤团聚体粒径分级方案存

在差异"获得的团聚体粒径也不尽相同"不易针对不同粒径

进行建模分析"严重制约了红外光谱法在分析预测土壤团聚

体理化性质中的应用!本研究发现"虽然不同粒径土壤团聚

体在不同波长的吸光度存在较大差异"但其
H3*<

光谱的整

体趋势是一致的"因此可以考虑将不同粒径土壤团聚体
H36

*<

数据混合建模!通过遗传算法筛选特征光谱"我们发现人

工神经网络模型可以很好地对土壤团聚体碳氮含量进行预

测"且不会受团聚体粒径的影响!这可能由于在遗传算法选

择特征光谱时已将某些反映土壤矿物,粘粒等特征的波长区

间包含在内$图
.

%"如
#0%

"

0%%C2

e&处是石英矿物中
>A

(

R

键伸缩振动,

K&%C2

e&为高岭石和三水铝石等粘土矿物中

R

(

"

的弯曲振动,

&%.IC2

e&为高岭石矿物中
>A

(

R

键的

伸缩振动,

.-%%

"

.#%%C2

e&为粘土矿物中
R

(

"

键的伸缩

振动&

&%

"

&.

'

!由于人工神经网络的复杂性和高度的非线性"其

所建立的模型可能已包含了不同粒径对土壤碳氮含量的影

响!因此"我们认为基于遗传算法筛选特征波长区间并采用

人工神经网络可以将不同粒径土壤团聚体统一建模"用于团

聚体土壤有机碳和全氮含量的估测!

图
R

#

基于全谱数据对团聚体
?H7

和
@_

的预测值与实测值对比

&'

(

)R

#

709

"

82'/030+

"

2,1'-.,1@_8319,8/=2,1@_'3/0':8

((

2,

(

8.,/C

E

1'++,2,3.901,:/

.

#

结
#

论

##

$

&

%采用
>,LA@Q:

4

6T;8,

4

平滑并取一阶微分对
H3*<

光谱

数据进行预处理后"在波长间隔大小为
-C2

e&时最大标准偏

差出现一个低谷"同时平均标准偏差较小"区间数量适中"

可以用于划分
H3*<

光谱区间!

$

+

%基于遗传算法筛选的特征光谱区间构建的土壤团聚

体
>RJ

和
3V

含量的
7VV

模型建模及预测能力均是最好的

$

<'M

&

+

%"显著优于
'P><

,

>cF

及
<H

模型!

$

.

%基于全谱数据的
7VV

模型对土壤团聚体
>RJ

和

3V

的预测效果均低于基于
T7

选择的特征光谱区间的

7VV

模型!结果表明"采用
T7

进行特征光谱区间的选择不

仅可以简化模型结构"剔除无关的信息"而且可以提高模型

的精度和预测效果!

$

I

%将不同粒径土壤团聚体
H3*<

数据混合建模!通过

遗传算法筛选特征光谱"发现人工神经网络模型不仅可以很

好地对土壤团聚体
>RJ

和
3V

含量进行预测"而且不会受团

聚体粒径的影响"表明该方法可以用于团聚体土壤有机碳和

全氮含量的估测!
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