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总氮是衡量土壤肥力的重要成分指标$传统的检测土壤总氮含量的化学方法操作复杂且费时费力"

采用傅里叶近红外(

'O3>&E

)对土壤总氮的含量实现直接快速定量分析#然而"利用偏最小二乘(

()*

)等线

性分析方法定量预测土壤样本的总氮含量"定标预测模型有可能被理想化"不利于在线检测的实际应用$考

虑给定量分析模型添加容错机制"将
'O3>&E

定量分析转化为半定性判别分析"以加强光谱模型的应用能

力"提出区间间隔搜索主成分分析逻辑回归(

;(!93)E

)方法"结合
()*

的先验定量预测值"通过设定
Fk

+0+4

"

+0,+

"

+0,4

三个不同的容错阈值范围"给样本赋予先验判别标记"将定量分析模式转换为半定性判别

模式"建立土壤总氮的
'O3>&E

半定性判别模型"同时"对比讨论基于
2k4

"

,+

"

,4

"

#+

四种不同子波段数

量的区间划分数据的潜变量转换模式"优选
'O3>&E

光谱特征子波段"并讨论优选连续子波段的组合建模情

况$结果表明"不同阈值范围下的
'O3>&E

半定性判别模型的预测准确率差别较大"但不同阈值范围的最优

判别模型的预测准确率均在
14c

以上"各个区间划分的优选子波段或合并子波段的判别准确率均达到了

N+c

以上"可以满足不同程度的应用水平$利用
()*

结合
;(!93)E

将定量预测转换为半定性判别的方法能

够应用于土壤总氮的
'O3>&E

光谱分析"能够解决常规
()*

定量分析容易过拟合和过于理想化的问题"半

定性判别结果更符合实际"有利于光谱技术的在线应用$
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土壤肥力是农业可持续发展的基础$土壤总氮含量是衡

量土壤肥力的重要指标之一&

,

'

$传统的土壤总氮的检测一般

是在化学实验室进行"需要采用化学反应"费时费力且操作

繁琐&

#

'

$利用近红外光谱对土壤总氮的含量实现直接快速定

量分析具有十分重要的意义&

23-

'

$傅里叶近红外(

'O3>&E

)光

谱分析可从大量的实验数据中提取样品中的待测成分信息"

具有快速简便%无试剂%非破坏性%过程无污染等特点$近

年来"随着信息技术和化学计量学的发展"

'O3>&E

光谱分

析在食品%农业%环境%生物医学等众多领域得到广泛的应

用&

431

'

$

偏最小二乘法(

()*

)是
'O3>&E

光谱常用的定量分析方

法&

/3N

'

$由于近红外光谱信号重叠严重"没有明显的波峰能

够反应单一待测成分的信息"而且容易造成数据过拟合&

,+

'

"

在此基础上建立的定标预测模型有可能被理想化"不利于在

线检测的实际应用$因此"我们考虑给定量分析模型添加容

错机制"将
'O3>&E

定量分析转化为半定性判别分析"以加

强光谱模型的应用能力$

逻辑回归(

)E

)一种常用的定性分析方法"采用二分类

模式进行定性建模和预测&

,,

'

$考虑采用潜变量分析技术&

,#

'

结合
)E

回归建立
'O3>&E

半定性判别模型"为
()*

回归提

供定量容错机制"有望可以避免数据过拟合现象"提供更为

稳定的
'O3>&E

定标方案$主成分分析(

(!9

)被视为最简单

有效的潜变量分析技术"合理选择恰当的主成分数是
(!9

技术的关键"能够有效降低光谱噪声和充分利用光谱特征信

息&

,23,-

'

$

另一方面"由于特定的待测组分会在某一特定的光谱区

域内形成较强的光谱响应信息&

,4

'

"考虑采用区间间隔波段

搜索模式&

,.3,1

'

"寻找土壤总氮的
'O3>&E

光谱信息子波段"

在每一个子波段中利用
(!9

进行潜变量提取"进一步和
)E



回归建立能够实现对土壤总氮半定性判别的区间间隔
(!9

逻辑回归(

;(!93)E

)模型$在此之前"采用标准正态变换

(

*>\

)完成对测量光谱的降噪处理&

,/

'

"采用常规
()*

算法

做初步的定量预测"并调试预测容错百分比"设定半定性判

别标记$

,

!

实验部分

H"H

!

材料和测量方法

采集
,24

份广西土壤样本"经过风干%碾磨并过
#66

筛"在实验室采用凯氏定氮法&

,N

'测定样品中的总氮含量"作

为光谱分析的参考化学值$全体样品的参考化学值最大值%

最小值%平均值和标准偏差分别为
+0#/N

"

+0+4.

"

+0,22

"

+0+-4

(

c

)$采用
(?K];53DI6?K

公司的
*

X

?AGK"6%5?>O*

傅

里叶变换近红外光谱仪检测样本光谱"如图
,

所示$光谱扫

描区域设定为
,++++

"

-+++A6

h,

"每个样本经由系统自动

扫描
.-

次"输出平均光谱$实验保持恒温恒湿环境"温度为

(

#4i,

)

g

"湿度为(

-.ci,c

)

E8

$

图
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个土壤样品的
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'()

半定性转换机制

采用常规
()*

算法建立
'O3>&E

光谱定量分析模型"对

所有样本的待测成分含量进行先验预测"并将预测结果转换

为半定性判别模式$设定
()*

半定性判别机制的阈值范围
F

(一般
F

%

+0#

)"根据光谱建模预测值是否落在参考化学值的

阈值范围内来赋予先验判别标记(

G

)"如果光谱建模预测值

落在参考化学值的阈值范围内"则认为半定性阈值先验判别

准确(标记为
Gk,

)"否则认为先验判别不准确(标记为
Gk

+

)"即

G

1

&

+

7

8

*

1

-

81

7

*

F

*

81

,

7

8

*

1

-

81

7

)

F

*

8

2

1

其中"

G

1

为第
1

个样本的
()*

半定性阈值先验判别结果#

81

为第
1

个样本的参考化学值#

8

*

1

为对应的预测值$

H"P

!

.'+EI(=

建模方法

;(!93)E

方法的核心思想是采用区间间隔搜索模式寻

找
'O3>&E

光谱信息子波段"利用
(!9

算法在待测子波段

中提取潜变量信息"结合
)E

回归分析对既有的
()*

半定性

先验判别标记进行建模预测$将整个光谱扫描区域划分为
2

个等宽子波段"每个子波段的数据
C

包含波长点数量为
Dk

&

A

/

2

'"

A

为全谱段波长点个数$在每一个子波段中对光谱数

据提取潜变量
H

"结合
()*

先验判别标记
G

建立
;(!93)E

模型"利用交叉检验模式完成建模训练和参数优化"进一步

对测试集样本进行判别预测$

对输入的光谱潜变量值
H

寻找线性划分边界
Ik

$

O

H

"

基于
IF

@

;MG;A

回归方法构造预测函数

J

$
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)
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,

(
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O

H

函数
J

(*)的值表示
;(!93)E

预测判别结果为
,

的概率
;

(

8

k,

+

H

#

$

)"即

;

(
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&
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(
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(
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$

(
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)

其中
G*

为
;(!93)E

模型对每个输入样本的半定性判别的预

测标记$根据预测判别标记
G*

和先验判别标记
G

构建模型

评价指标$

H"#

!

模型评价指标

建立
()*

半定性机制结合
;(!93)E

的
'O3>&E

光谱分

析模型"利用交叉验证的方式拟合建模系数"进而对每个土

壤样本总氮含量的半定性判别准确率进行评价"通过构造混

淆矩阵表来判断模型的预测准确率"能够更详细地分析模型

的预测性能$混淆矩阵的结构如表
,

所示"表
,

中的
O(

"

'>

"

'(

和
O>-

个计数值分别用来记录模型预测判别准确

与否$进一步利用混淆矩阵中的数值计算
'O3>&E

光谱结合

;(!93)E

半定性判别方法的预测准确率"计算公式如下

9AA"KHA

Yk

O(

$

O>

O(

$

O>

$

'(

$

'>

表
H

!

判别预测准确率的混淆矩阵
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OB?

X

K;FKG

, O( '>

+ '( O>

注!

O(

表示真正值计数"即
Gk,

且
G*k,

的数量#

'>

表示假负值

计数"即
Gk,

且
G*k,

的数量#

'(

表示假正值计数"即
Gk+

且
G*k,

的数量#

O>

表示真负值计数"即
Gk+

且
G*k+

的数

量$

#

!

结果与讨论
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土壤
'O3>&E

光谱全扫描波段为
,++++

"

-+++A6

h,

"

光谱分辨率为
-A6

h,

"形成
,4,#

个波数点$为了降低因固

体颗粒大小%表面散射效应和光程变化而形成的噪音干扰"

利用
*>\

方法对光谱数据进行预处理"将预处理后的数据

用于光谱建模半定性判别分析$

采用常规
()*

算法建立
'O3>&E

光谱定量分析模型"对

,24

个土壤样本的总氮含量进行初步预测"结合半定性机制"

针对阈值范围
F

的三个不同取值(

+0+4

"

+0,+

和
+0,4

)分别

确定半定性先验判别标记"标记样本数量如表
#

所示$根据

()*

半定性先验标记进一步讨论
;(!93)E

建模的定性判别$

采用区间间隔搜索模式寻找土壤总氮的
'O3>&E

光谱信息子

2.4

第
#

期
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波段"将整个光谱扫描区域划分成
2

个等宽子波段"分别取

2

,

2

4

"

,+

"

,4

"

#+

3#不同
2

值对应的每个子波段范围如表
2

所示$在每一个子波段中利用
(!9

算法完成潜变量提取"结

合
)E

回归对三个不同的半定性阈值范围(

+0+4

"

+0,+

和

+0,4

)所对应的先验判别标记建立土壤总氮的
'O3>&E

光谱

;(!93)E

模型进行判别预测$

表
!

!

三个不同阈值范围对应的
'()

半定性先验判别标记
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不同子波段数#

'

值$对应的波段划分结果
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阈值范围(

F

)是影响
;(!93)E

模型性能的一个关键参

数"阈值赋值越小"所允许的定量容差范围越小"转换为半

定性判别分析之后的准确性要求越强"预测准确率会相对较

低$讨论
F

对建模效果的影响"对每一个固定的
F

值"选择

使用不同的子波段建立
;(!93)E

模型进行预测"比较各波

段的预测准确率"选择这个固定的
F

值所对应的最佳子波

段"对应的
(!9

因子数优选结果如图
#

所示"阈值
Fk+0+4

的最佳子波段为
.+2+

"

4.21A6

h,

"其预测准确率随着因子

数的增加基本呈上升趋势"后期略有下降"当因子数是
#1

获

得最高准确率
140.c

#阈值
Fk+0,+

的最佳子波段为

./#-

"

.-2,A6

h,

"其预测准确率也是随着因子数的增加呈

上升趋势"当因子数取值
*

#.

时准确率达到了
/+c

以上#阈

值
Fk+0,4

的最佳子波段为
/-,2

"

/+#+A6

h,

"其预测准确

率基本稳定在
N+c

附近$由此可见"给定阈值范围越大"调

试
(!9

因子数越大"半定性预测效果越好$因此"在线检测

过程中"如果环境条件允许"可以选择更宽泛的阈值范围以

提高光谱实时快检的准确率#如果现场条件比较苛刻"我们

只能选择比较小的阈值"其预测准确率也能够达到
14c

"可

以满足部分在线分析的需求$

图
!

!

不同阈值范围对应最优波段的

'+E

潜变量优选结果
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针对表
2

中不同的
2

值划分的每一个子波段"比较不同

阈值范围"选择预测准确率最高值"得到每一个子波段的最

优预测准确率如图
2

所示$由图
2

可知"所有子波段的最优

准确率均大于
//c

"依此选择最优子波段为
.,#N

"

4/24

A6

h,

(

2k#+

划分的一个子波段)和
4.22

"

4#-+A6

h,

(

2k

,4

划分的一个子波段)"其对应最高预测准确率达到

N202c

$此外"从次优准确率取值(

N#04c

)可选择次优子波

段为
./#-

"

.+2-A6

h,

(

2k,4

划分的连续两个子波段)%

/#+2

"

1++1A6

h,

(

2k,+

划分的连续两个子波段)和
.-+2

"

4#+/A6

h,

(

2k4

划分的一个子波段)$

图
P

!

不同子波段对应最佳准确率分布
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依据上述优选的几个波段建立潜变量逻辑回归半定性判

别模型"特别针对连续两个波段的情况进行波段合并"结合

(!9

潜变量技术"重新建模确定判别准确率"结果如表
-

所
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示$由表
-

可以看出"针对不同的
2

值均能得到优选子波段

或合并子波段#尽管合并波段的预测准确率比单个波段有所

表
#

!

优选#组合$波段的
.'+EI(=

建模结果
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"
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"
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,4 ./#-

"

.+2- =?M #1 N,0/

,4 4.22

"

4#-+ >F #/ N202

#+ .,#N

"

4/24 >F #. N202

图
#

!

经过
)VW

预处理的土壤
&MIV%=

光谱波段选择
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2:514

下降"但仍然保持在
N+c

以上$结果表明"本半定性判别
;(3

!93)E

建模方法应用于土壤总氮含量的
>&E

光谱定量预测

能够获得较高的预测准确率$图
-

表示
*>\

方法预处理之

后的光谱曲线"并在图中把几个光谱特征波段标记出来$

2

!

结
!

论

!!

采用
'O3>&E

光谱检测土壤中的总氮含量$首先利用

()*

方法定量预测
,24

个土壤样本中的总氮含量"通过设定

Fk+0+4

"

+0,+

"

+0,4

三个不同的容错阈值范围"给样本赋予

先验判别标记"将定量分析模式转换为
)E

半定性判别模

式"结合采用
;(!9

的区间间隔波段搜索潜变量提取方法"

经过样本训练"建立土壤总氮近红外
;(!93)E

半定性判别

模型$虽然不同阈值范围下的
'O3>&E

半定性判别模型的预

测准确率差别较大"阈值
+0,4

的预测准确率基本达到
N+c

以上"而阈值
+0,+

的预测准确率最优可达
/+c

以上"阈值

+0+4

的最优模型也可获得大于
14c

的预测准确率"可以满

足不同程度的应用水平$另一方面"对比讨论了选择
2k4

"

,+

"

,4

"

#+

四种不同子波段数量区间划分的
;(!93)E

建模

判别准确率"优选近红外光谱特征子波段"并讨论优选连续

子波段的组合建模情况"优选的子波段或合并子波段的判别

准确率均达到了
N+c

以上$结果表明"利用
()*

结合
;(!93

)E

将定量预测转换为半定性判别的方法能够应用于土壤的

'O3>&E

光谱分析中"能够解决常规
()*

定量问题中容易出

现的数据过拟合问题"定标判别结果更符合实际"有利于光

谱技术在线检测的应用推广$
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