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为了探究马铃薯作物叶绿素吸收特征#充分解析光谱特征波长变量#建立高精度叶绿素含量检测

模型+在马铃薯发棵期$
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%,块茎形成期$
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%,块茎膨大期$
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%和淀粉积累期$
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个关键生长期#利用

>3Q

便携式光谱仪采集
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个样本区的
B!K

组作物冠层反射率数据#并同步采集叶片测定叶绿素含量+在光

谱数据预处理之后#分析了马铃薯不同生长期的光谱反射率变化特征+利用基于模型集群思想的蒙特卡洛
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%,竞争自适应重加权采样$

[>T3

%三种算法筛选叶绿素特征波

长#建立叶绿素含量检测
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模型+对
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个生长期的
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个样本#采用
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算法分别按照
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的比例划

分#得到建模集
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个样本,验证集
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三种算法筛选叶绿素特征波长#
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模型的验证集结果为评价指标#分析迭代次数$
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特征变量数$
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%的最优参数组合+最后基于
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算法筛选得到的最佳特征波长建立叶
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+以上结果

说明&在筛选马铃薯叶绿素特征波长方面
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算法优于
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和
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#得到的特征波长能够较全面地

反映与马铃薯叶绿素相关的物质信息+
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叶绿素含量是评价马铃薯作物光合作用能力与营养水平

的重要指标之一!
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近红外区域#分析含氢基团
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%振动合频和各级倍频的特性#是开展

作物叶绿素,氮素,水分等参数光谱学检测的理论基础#取

得了重要进展!
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作物叶绿素光谱学检测中#常通过筛选特征波长来达到

解析光谱变量,剔除冗余信息,压缩计算量,提高诊断模型

精度与鲁棒性等目的!
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+因为相关分析筛选变量存在高度自

相关导致的多重共线性问题#在主成分分析的基础上#连续
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上述一次性建模筛选特征波长的方法#数据处理易受样



本个数的影响!
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+针对此问题
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等提出基于模型集群思想
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"等变量筛选算法+有报道应

用
[>T3

算法设置迭代次数为
S@

#选取
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个波长建立南瓜

叶绿素检测模型#精度为
@aOKJ

+郑涛等!
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"采用
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算

法迭代次数为
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#选出
!?

个马铃薯叶绿素特征波长+程萌

等!
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"基于
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算法筛选小麦叶绿素特征波长#迭代次数为

!@@@@

#选出
O

个最优波长+

此类研究中尚有如下问题需要深入讨论#一方面应用不

同算法选取变量是否存在差异#建立的模型是否最优且稳

健)另一方面#

\[*/_E

#

T̀

和
[>T3

等算法中初始参数迭

代次数普遍采用固定值#修改迭代次数与其他约束是否对变

量筛选结果有影响#需要开展比较和分析+

因而#在马铃薯作物叶绿素光谱学检测中#分别应用

\[*/_E

#
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和
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算法#讨论迭代次数$
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征波长筛选结果的影响+通过建立
RN3

模型#阐明特征波长

分布与叶绿素含量的解析能力#以模型验证集精度为评价标

准#明确参数最优组合#以期为马铃薯叶绿素光谱降维与高

鲁棒性诊断建模奠定基础#也为同类研究提供参考+
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年在北京市昌平区小汤山国家精准农业示范基地

开展实验#马铃薯品种为.大西洋/+
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个生长期跟踪采集马铃薯冠层

光谱并进行理化测试+
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田间光谱数据采集与叶绿素含量测定

采用
>3Q 2̀-8=3

6

-:"0(="-8=?

便携式地物光谱仪测定

B?S

"

!@AS(C

内
AS!

个波长处作物冠层光谱反射率#采样
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#每点重复采集
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次取平均值+同步随机采集叶片

经浸提后#利用紫外分光光度计测定叶绿素含量#测定方法

参考相关文献+每个生长期采集
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组数据#其中
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因植被

覆盖度较低导致无效数据#保留
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组有效数据后#全生长期

共获取
B!K

组数据+数据采集预处理总体流程如图
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所示+
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建模均在
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数据处理总体流程图
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光谱特征波长筛选方法

基于模型集群分析的思想#比较
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子集#重复
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次计算
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回归系数矩

阵#引入变量稳定指数为筛选标准#计算得到每个变量稳定

指数值#并从高到低排序筛选变量!
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量决定着模型的预测能力和模型的稳定性+
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算法类似于可逆跳转马尔可夫链蒙特卡洛+与
RN3T

相结合#通过
RN3T

结果模拟一条服从稳态分布的马尔可夫

链来计算每个变量被选择的概率#从而进行重要变量的筛
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算法基于自适应重加权采样和指数衰减函数#选

取在
RN3T

模型中回归系数绝对值大的变量#得到一系列波

长变量子集)然后对每个波长子集采用交叉验证建模#从中

挑选出模型均方根误差最小的子集!
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+因此
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算法筛选

得到的特征变量个数一定+

为了检测作物叶绿素含量#本研究以马铃薯作物为例#
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对
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算法的迭代次数$
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%参数,

T̀

和
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算法的

迭代次数$
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%参数和特征变量数$

N_

%参数对叶绿素特征波

长筛选结果的影响进行讨论+迭代次数设置
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个梯度#分别

为
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和
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)特征变量数设

置
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个梯度#分别为
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#分析迭代次数
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%和特征变量数$
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%两个参数的最优组合情况+
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模型建立与模型评价

利用偏最小二乘回归$
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个生长期按照
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的比例划分样本集#

采用留一交互验证法进行内部交互验证#以交叉验证均方差
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#

T\3E[_

%为标

准选取
RN3T

模型最优特征变量数+特征波长筛选的结果以
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模型验证集模型决定系数$
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模型验证的稳定性#
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越接近于
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#说明模型的鲁棒性越

高+

T\3E_

用来反映模型的预测能力#

T\3E_

越小#模型

的预测能力越高+
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结果与讨论
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马铃薯作物生长期冠层反射光谱响应分析
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校正后的各生长期的马铃薯冠层反射光谱曲线如

图
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所示#总体而言#在可见光波段#由于色素体对蓝,红

光的强吸收存在
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与
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低反射率区#并

在
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附近出现吸收谷)
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体现为色素

体的强反射#
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附近为绿色反射峰+受到叶肉内海绵组

织结构内的空腔反射率增强影响#近红外
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攀升后进入
AJ!

"

!@@@(C
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反射率升高#且
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和
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分别呈现与其他生长期较大的差

别+综上说明作物光谱响应是对植物生长过程中色素体,水

分分子,结构等的综合表现#针对叶绿素指标#挖掘全谱中

特征波长十分必要+
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相关性分析与样本集划分结果

分析光谱反射率与叶绿素含量的相关性#结果如图
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所

示+在
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和
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波段#二者相关
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正

相关系数逐渐降低#

I!A(C

之后呈负相关+此结果与叶绿素

吸收可见光蓝,红光#反射绿光的物理现象一致#但相关性

曲线显示相邻波长之间的相关系数接近+若选取相关系数较

高者为特征波长#会存在波长冗余与多重共线性问题+因

此#利用
3R4&

算法划分样本集结果如表
!

所示#后续建模

开展特征波长变量筛选方法讨论#用建模集筛选特征波长,

建立回归模型#以验证集的结果评价特征波长筛选结果+

图
P

!

光谱反射率与叶绿素含量相关性曲线
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建模集与验证集划分统计
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基于模型集群分析的马铃薯叶绿素特征波长筛选

?aBa!

!

\[*/_E

算法

由于
\[*/_E

算法对于同一批光谱数据#设置同样的

迭代次数#运行多次计算变量的稳定指数不一致#因此分别

讨论迭代次数$

.

%和特征波长数量$

N_

%的影响+

首先设置
.

分别为
S@

#

!@@

#

S@@

#

!@@@

#

S@@@

和

!@@@@

次
J

个迭代梯度#运行
S

次计算各个波长变量所对应

的稳定指数平均值+以
.jS@@

为例#运行结果如图
K

所示#

稳定指数越高代表此波长变量越具有信息价值+然后对
J

个

迭代梯度改变
N_

#按照稳定指数从高到低选择
N_

为
!S

#

?@

#

?S

和
B@

个建立马铃薯叶绿素检测
RN3T

模型+共得到

?K

种模型#结果如表
?

所示+当
.

值增加并未有效提升检测

模型精度#但是
N_

增加时#建模特征变量增多可以提升建

模型精度+其中
.jS@

时其特征波长的位置分布如图
S

所

示#精度最优的模型为
N_jB@

时#预测集精度
!

?

H

为

@aJIJ

#验证集均方根误差
T\3E_

为
Ka@A?C

)

*

N

c!

+

!J??

第
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图
S

!

:4=8<.

算法在迭代次数为
TZZ

时的运行结果

N-

3

IS

!

!F%$"'F)+'/#:4=8<.*+1aTZZ

!!

由图
S

对比相关性分析结果可知#

.jS@

时
N_

从
!S

增至
B@

过程中#被选取的波长数在
K@@

"

S@@

和
A?@

"

O@@

(C

范围增加+该区间相关系数绝对值
.

?

.%

@aJ

#但是并未体

图
T

!

:4=8<.

在
,<

梯度下最佳迭代次数时特征波长位置

N-

3

IT

!

[*R")"%

3

+0''")"&+"75

C

:4=8<.*+,<

3

$*7-"%+'

现红光吸收特征#使得该类马铃薯叶片叶绿素含量诊断模型

验证集
!

?

H

约为
@aJ@

"

@aA@

之间+

表
M

!

基于
:4=8<.

的叶绿素含量检测
(,1!

模型验证集结果#

!:1.<

!

6

3

*

,

UH

$

L*5)"M

!

(,1!R*)-7*+-/%$"'F)+'/%+0"&0)/$/

@

0

C

))&/%+"%+7"+"&+-/%F'-%

3

:4=8<.

$

!:1.<

&

6

3

*

,

UH

%

迭代次数

$

.

%

N_j!S

!

?

H

T\3E_

N_j?@

!

?

H

T\3E_

N_j?S

!

?

H

T\3E_

N_jB@

!

?

H

T\3E_

TZ ZIWTW SIPMK ZIWKZ SIMSP ZIW\K SIHPP ZIWJW SIZKM

!@@ @aJ!I KaSJJ @aJSS KaBKS @aJJS Ka?AO @aJO Ka!OB

S@@ @aSII KaJO! @aJK? KaK?I @aJK@ KaKBO @aJA? Ka?BJ

!@@@ @aJ@O KaJB? @aJ?K KaSBJ @aJS@ KaBAK @aJKI KaBOB

S@@@ @aJ!! KaJ!! @aJBA KaKSJ @aJKI KaBO@ @aJKS KaK@O

!@@@@ @aJ?J KaS?! @aJKA KaBIO @aJKI KaBOB @aJBJ KaKJ@

?aBa?

!

T̀

算法

T̀

算法与
\[*/_E

算法类似#首先讨论迭代次数
.

的影响#分别设置
.

为
S@

#

!@@

#

S@@

#

!@@@

#

S@@@

和
!@@@@

次
J

个梯度#运行
S

次取平均值+以
.j!@@@@

为例的运行

结果如图
J

所示#纵坐标为每个波长的被选择概率$

+-8-:72'(

6

;']0]2827

<

%#被选择概率越高说明波长越重要+其次讨论波

长个数
N_

的影响#按照选择概率从大到小设置
N_

分别为

图
W

!

!N

算法在迭代次数为
HZZZZ

时的运行结果

N-

3

IW

!

!"'F)+'/#!N*)

3

/$-+06*+1aHZZZZ

!S

#

?@

#

?S

和
B@

建立马铃薯叶绿素检测
RN3

模型#共得到

?K

种模型+

结果如表
B

所示#整体而言
$

值增加使模型精度提升有

限#

N_

增加模型精度上升趋势明显+较优的组合选取特征

波长结果如图
A

所示#包括&

.jS@@

时
N_

为
!S

或
B@

组合#与

图
K

!

!N

在四种
,<

梯度下最佳迭代次数时特征波长位置

N-

3

IK

!

[*R")"%

3

+0''")"&+"75

C

!N*)

3

/$-+06*+,<

3

$*7-"%+'
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表
P

!

基于
!N

在不同输入参数下的叶绿素含量检测
(,1!

模型验证集结果#

!:1.<

!

6

3

*

,

UH

$

L*5)"P

!

(,1!R*)-7*+-/%$"'F)+'/%+0"&0)/$/

@

0

C

))&/%+"%+7"+"&+-/%F'-%

3

!ND-+07-##"$"%+'"++-%

3

$

!:1.<

&

6

3

*

,

UH

%

迭代次数

$

.

%

N_j!S

!

?

H

T\3E_

N_j?@

!

?

H

T\3E_

N_j?S

!

?

H

T\3E_

N_jB@

!

?

H

T\3E_

S@ @aJO? Ka!J? @aJOO Ka!!J @aA!B BaISA @aA@O BaII@

!@@ @aJIK Ka@I@ @aA!J BaIK? @aA@I BaII! @aABI BaAO!

S@@ ZIKHT PIJSJ @aAK@ BaAA@ @aAJJ BaSAK ZIK\W PISHT

!@@@ @aJIJ Ka@KK @aAB@ BaOBS @aAKJ BaA!I @aAJ@ BaJ?@

S@@@ @aJI@ Ka!!A @aA?A BaOJA @aAAS BaS!? @aAAI BaKO@

!@@@@ @aJAB Ka??B ZIKTS PIWWK ZIKKT PITHZ @aAAB BaS?@

图
\

!

4A!1

在迭代次数
1

为
HZZ

时运行结果

$

0

%&选择变量个数变化趋势)$

]

%&

T\3E[_

变化趋势)

$

:

%回归系数变化趋势

N-

3

I\

!

!"'F)+'/#4A!1*)

3

/$-+06*+1aHZZ

$

0

%&

G;-(='F+-8-:7-=H0;20]8-(5C]-;

)$

]

%&

G;-(='FT\3E[_

)

$

:

%&

G;-(='F;-

)

;-++2'(:'-FF2:2-(7

.j!@@@@

时
N_

为
?@

或
?S

组合#马铃薯叶片叶绿素含量

诊断模型验证集
!

?

H

约为
@aJO

"

@aAI

之间+其中#最优模型

$

为
S@@

,

N_

为
B@

时验证集精度
!

?

H

为
@aAOJ

#验证集均方

根误差
T\3E_

为
BaK!SC

)

*

N

c!

+

!!

由图
A

对比相关性分析结果可知#在
N_

从
!S

增至
B@

过程中分布愈加广泛#反映的信息愈加全面+在
N_j!S

时#

在绿光区域没有筛选到特征波长#而在
N_j?@

#

?S

和
B@

时#筛选到的特征波长在蓝,绿,红区域均有分布+

N_jB@

时#

IA@(C

附近反映水分弱吸收的波长被选中#说明该方法

筛选波长对含氢基团具有较好的选择性+

?aBaB

!

[>T3

算法

[>T3

算法与
T̀

和
\[*/_E

不同#对于同一批数据#

在相同的迭代次数$

.

%下变量筛选结果唯一#所以仅考虑设

置
.

为
S@

#

!@@

#

S@@

#

!@@@

#

S@@@

和
!@@@@

次
J

个梯度+

.j!@@

时的运行结果如图
O

所示#图
O

$

0

%为筛选过程中变

量数随着迭代次数
.

的变化曲线#筛选的波长数$

N_

%随运

行次数的增加而减少)图
O

$

]

%为
T\3E[_

随着迭代次数的

变化曲线#在前
B@

次时
T\3E[_

保持不变#

B@

次后下降#

在迭代
J!

次时
T\3E[_

的值最小为
BaI?O

#之后逐步攀升)

图
O

$

:

%为各光谱波长的回归系数的变化趋势#其中.

""

/列

表示
T\3E[_

最小时所对应的迭代运行次数+运行后得到

的波长变量集采用交叉验证#根据
T\3E[_

的值来确定最

优波长变量子集为
?!

个特征波长+

!!

[>T3

算法筛选得到的特征波长位置如图
I

所示#分别

图
J

!

4A!1

算法不同迭代筛选到的特征波长位置

N-

3

IJ

!

,/&*+-/%/#D*R")"%

3

+0''")"&+"75

C

4A!1

BJ??
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建立叶绿素诊断
RN3T

模型结果如表
K

所示#当
.

值增加时

[>T3

筛选得到的最优变量个数呈先上升后下降趋势)参与

建模波长数增加并不能提升诊断模型精度#马铃薯叶片叶绿

素含量诊断模型
!

?

H

约为
@aJB

"

@aJI

+

表
S

!

基于
4A!1

算法不同迭代次数的叶绿素含量检测

(,1!

模型验证集结果#

!:1.<

!

6

3

*

,

UH

$

L*5)"S

!

(,1!R*)-7*+-/%$"'F)+'/%+0"&0)/$/

@

0

C

))&/%+"%+7"=

+"&+-/%D-+0-+"$*+-/%/#4A!1

$

!:1.<

&

6

3

*

,

UH

%

迭代次数

$

.

%

最佳迭代

次数

特征波长

个数$

N_

%

!

?

H

T\3E_

S@ ?! JA @aJKS KaK@O

HZZ WH MH ZIW\J SIH\P

S@@ ?KI BI @aJBJ KaKJ@

!@@@ S@? BO @aJKI KaBAI

S@@@ ?IJ@ ?? @aJO@ Ka?IK

!@@@@ SI!O ?? @aJA? KaB@!

!!

由图
I

对比相关性分析结果可知#在
.jS@

时#筛选得

到的特征波长存在显著.边缘指纹效应/#即在
B?S

"

S@@

和

I@@

"

!!@@(C

区域信息冗余与噪声降低了模型精度和鲁棒

性#所以
.jS@

时模型的验证集精度最低+与其他迭代次数

相比#

.j!@@

时在
I@@

"

!@@@(C

范围波长数精简#冗余信

息较少)

.jS@@@

和
.j!@@@@

时#筛选得到的特征波长基

本一致+其中#

.j!@@

时选取
?!

个特征波长建立的模型最

优#预测集精度
!

?

H

为
@aJOI

#验证集均方根误差
T\3E_

为

Ka!OBC

)

*

N

c!

+

图
HZ

!

:4=8<.

%

!N

和
4A!1

最优特征波长位置

N-

3

IHZ

!

[*R")"%

3

+0''")"&+"75

C

/

@

+-6*):4=8<.

#

!N

#

4A!1

MIS

!

三种波长筛选方法建模比较与讨论

综合上述三种方法#当
.

值或
N_

个数增加时模型验证

精度得到一定提升#其中
N_

对
\[*/_E

算法影响较为显

著#马铃薯叶片叶绿素含量诊断验证集
!

?

H

约为
@aJ@

"

@aA@

之间)

.

和
N_

对
T̀

算法均有显著影响#

!

?

H

约为
@aJO

"

@aAI

之间)

[>T3

算法主要考虑
.

值设置#

!

?

H

约为
@aJB

"

@aJI

之间+将基于
\[*/_E

#

T̀

和
[>T3

算法在最佳
.

和

N_

组合下筛选特征波长#分别建立叶绿素含量检测模型记

为
\[*/_E*RN3T

#

T̀*RN3

和
[>T3*RN3T

#结果如表
S

所

示+其中#

T̀*RN3T

模型最优#验证集精度
!

?

H

为
@aAOJ

#验

证集 均 方 根 误 差 为
BaK!S

#

\[*/_E*RN3T

模 型 次 之#

[>T3*RN3T

模型最差+

对比分析
\[*/_E

#

T̀

和
[>T3

筛选的最优特征波

长#位置如图
!@

所示#从特征波长分布角度#在可见光范围

$

K@@

"

A!@(C

%#

T̀

算法筛选波长分布均匀)

\[*/_E

算法

对
SS@(C

附近绿光区域不敏感#而在
KS@(C

附近蓝光区域

.波长聚集/现象显著)

[>T3

算法对该区域筛选变量较少+

在近红外区域$

A!!

"

!!@@(C

%#

T̀

算法得到的特征波长分

布仍然较为均匀)

\[*/_E

在
O@@

"

!@@@(C

只筛选到一个

特征波长)

[>T3

筛选到的特征波长均聚集在
I@@

"

!@@@

(C

内+综上说明
T̀

算法在可见光和近红外区筛选得到的

特征波长对叶绿素光谱吸收和反射等特征具有较为全面的代

表性+

从相关性的角度考虑#

T̀

算法筛选得到的特征波长在

叶绿素高相关范围$

BOA

"

S@I

#

S!I

"

JBB

#

AKK

"

OKK

和
OKS

"

I!A(C

%和相关性峰值$

A@?(C

%均有分布+而
\[*/_E

算法

筛选变量只在
BOA

"

S@I

和
AKK

"

OKK(C

两个范围#

[>T3

算法筛选变量则只有
BI!

#

BI?

#

BIB

#

BIK

和
OIJ(C

五个波

长落入高相关性范围内#且前四个为相邻波长而存在波长信

息冗余+上述结果在
RN3T

模型中也得到了验证#

T̀*RN3T

模型的精度最优#

\[*/_E*RN3T

模型次之#

[>T3*RN3T

模型最差+

表
T

!

:4=8<.=(,1!

%

!N=(,1!

和
4A!1=(,1!

验证集结果

L*5)"T

!

!"'F)+'/#R*)-7*+-/%'"+/#:4=8<.=(,1

#

!N=(,1*%74A!1=(,1

模型
. N_ !

?

H

T\3E_

\[*/_E*RN3T S@ B@ @aJIJ Ka@A?

!N=(,1! TZZ PZ ZIK\W PISHT

[>T3*RN3T !@@ ?? @aJOI Ka!OB

!!

综上表明#当合理选择
.

和
N_

参数时#

T̀

算法对马

铃薯叶绿素特征波长筛选能力优于
\[*/_E

和
[>T3

两种

算法#同时也避免了高相关性区间筛选相邻波长存在的高度

自相关导致的多重共线性问题+所建立的
T̀*RN3T

模型可

为马铃薯叶绿素含量诊断提供支持#而研究讨论的变量筛选

方法与参数分析过程#可为其他同类光谱学检测提供参考+

B

!

结
!

论

!!

为了高精度地检测马铃薯作物叶绿素含量#利用基于模

型集群思想的
[>T3

#

T̀

和
\[*/_E

三种算法筛选叶绿素

特征波长#建立叶绿素含量检测
RN3

模型+以
RN3

模型验证

集结果为评价指标#讨论三种算法的迭代次数$

.

%和特征变

量个数$

N_

%参数对模型结果的影响#确定三种算法的最佳

输入参数组合#对比分析
\[*/_E

#

T̀

和
[>T3

筛选的最

优特征波长#结论如下&

KJ??
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对叶绿素含量和光谱数据做相关性分析#发现在
BOA

"

S@I

#

S!I

"

JBB

和
AKK

"

OKK(C

三个波段内#叶绿素含量与

光谱反射率的相关系数较高#其相关系数绝对值均高于
@aJ

)

在
JAO

和
A@?(C

处存在相关性极值#相关系数分别为
@aK!!

和
c@aA!S

+

当
.

值或
N_

个数增加时各算法模型验证精度得到提

升#其中
N_

对
\[*/_E

算法影响较为显著#马铃薯叶片叶

绿素含量诊断验证集
!

?

H

约为
@aJ@

"

@aA@

之间)

$

和
N_

对

T̀

算法均有显著影响#

!

?

H

约为
@aJO

"

@aAI

之间)

[>T3

算

法主要考虑
.

值设置#

!

?

H

约为
@aJB

"

@aJI

之间+

对比分析基于三种算法选取最优特征波长建立的叶绿素

RN3

检测模型可知&迭代次数
.jS@@

,特征变量数
N_jB@

时#

T̀*RN3T

模型性能最优#

!

?

H

为
@aAOJ

#

T\3E_

为

BaK!SC

)

*

N

c!

)迭代次数
.jS@

,特征变量数
N_jB@

时#

\[*/_E*RN3T

模型
!

?

H

为
@aJIJ

#

T\3E_

为
Ka@A?C
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