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掌握土壤在空间和时间上的表征至关重要"土壤可见
,

近红外%

$:4,(AD

&光谱可以估算土壤有机碳

%

/\J

&等属性!与传统的实验室理化分析相比!光谱技术能有效实现土壤信息的快速获取"土壤光谱库为建

立经验模型提供了大量具有丰富变异性和多样性的样本作数据基础"但受限于库中土壤样本的异质性和模

型的适应性!通常区域或局部尺度模型的稳健性欠佳"已有的研究主要通过目标样本部分入库的方式改善

库的性能!但影响了光谱技术的低成本优势"该研究在不入库的前提下基于土壤光谱的相异度!探究经典距

离算法结合土壤光谱库构建局部预测模型的可行性!并比较分析局部模型样本容量对预测精度的响应"基

于全球土壤光谱库%

@//U

&的
EGG

个土柱!从每个国家随机取十分之一的土柱%

+G

个&组成局部目标测试集

%

C042

&!其余
#=.

个作土壤光谱库%

//U

&"分别采用欧氏距离%

?R

&'马氏距离%

;R

&'和光谱角%

/9;

&来分

别度量
C042

与
//U

间的光谱相异度并生成距离矩阵"按距离矩阵的前
.'.!F

!

.'.#F

!

.'*F

!

.'"F

!

.'-F

!

.'!F

!

.'#F

!

*F

和
#F

从
//U

中提取与
C042

最相似的光谱样本构建共计
+

个容量的局部建模集

%

U%16&

&!使用偏最小二乘回归%

>U/D

&建立
$:4,(AD

和
/\J

含量的预测模型并通过
C042

验证模型精度!通

过光谱的主成分空间考察并解释各种距离算法下
U%16&

的#容量–精度$变化"结果表明!在待测样本不入库

的情况下!三种距离算法构建的
U%16&

模型相较于全局模型的预测精度均有一定提升!但三者的#容量
,

精

度$的拐点存在显著差异"

/9;

兼顾了光谱的波形和幅度因此较
;R

'

?R

更具优势(其前
.'"F

比例的

U%16&

不仅预测精度最优!且用于建模所需的样本容量最少"因此认为!

/9;

法更适用于从土壤光谱库中构

建局部模型!距离矩阵的前
.'"F

可作为局部模型的容量参考"
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联合国粮农组织%

B9\

&于
".".

年
+

月牵头发起了全球

土壤实验室网络%

@U\/\U9(

&的倡议!旨在帮助各国及地

区充分利用光谱分析技术!高效'经济地获得更为详实的土

壤信息!最终实现土壤资源的可持续利用和管理*

*

+

"土壤可

见
,

近红外%

Z:4:O&07063,:7a36308

!

$:4,(AD

&光谱中包含了大量

的分子及化学组分信息!不同组分的跃迁能级差不同令土壤

吸收光谱曲线存在不同的吸收特征!以此来定量分析如土壤

有机碳%

4%:&%3

N

67:1163O%7

!

/\J

&等属性*

",!

+

"拥有丰富且多

样化信息的土壤光谱库有助于解决土壤数据短缺的问题!以

服务于评估和监测从区域到全球的日益增长的土壤信息需

求"全球%如
@//U

&

*

#

+

'洲*

E

+

%欧洲的
UcJ9/

&和国家尺

度*

G,=

+

%中国的
J//U

!巴西
W//U

&的光谱库相继建立!使

$:4,(AD

光谱的预测能力得到了更全面的评价!并着眼于克

服大量土壤样本带来的异质性以改善经验模型从全局预测局

部样本的稳健性"

当前主要有局部入库和优化子集两种策略"局部入库策

略将一定数量的局部样本的光谱及相关理化属性入库并重新

校正再去预测的#

/

)

:Y:7

N

$及加权优化*

+

+

!或约束入库数量以

平衡预测精度与成本同时提升的#

D/,U%16&

$

*

*.

+等方法相继

改善了库在局部应用的效果"但上述策略仍需对一定数量的

样本进行实验室理化分析!削弱了光谱技术的优势及光谱库



建设的必要性"优化子集策略侧重于衡量待测样本与库样本

间的关系!如基于聚类思想的光谱学习算法*

E

+和基于样本距

离的地理加权回归算法*

G

+等将全库优化为数个子集进行建

模"虽然该策略也都提高了土壤光谱库预测局部样本的精

度!但分析受黑盒效应未能深入解释!仅停留在光谱表征及

精度指标的对比层面"

随着土壤光谱库建设经费的不断投入!土壤光谱库所涵

盖的样本特征亦将更加丰富"当库已包含相对足够的局部样

本特征信息时!能否直接以距离思想从库里构建局部模型从

而改善预测精度6 因此!本工作的目的是)%

*

&考察经典的距

离算法从光谱库组建局部建模集的可行性(%

"

&比较局部模

型的容量与预测精度的响应并从光谱维度解释"同时!以此

工作作为响应
B9\

帮助提升国家及地区层面的光谱技术应

用服务能力的倡议"

*

!

实验部分

$%$

!

供试数据

所用数据来自国际土壤参考和信息中心%

A7203762:%76&

/%:&D0a030710678A7a%3K62:%7J07203

&提供的全球土壤光谱

库%

@&%O6&/%:&/

)

01236&U:O363

5

!

@//U

&"数据包括土壤的

$:4,(AD

漫反射光谱以及常规实验室理化分析方法获得的
!.

余种土壤属性"本研究从库中筛选出同时含有
$:4,(AD

及

/\J

含量共计
EGG

个土柱%

-G##

个土壤发生层样本&作为研

究数据%图
*

&"其中!

$:4,(AD

光谱由
$

"KK

粒径的风干研

磨土样测得!波段范围
-#.

#

"#..7K

!采样间隔
*.7K

"

$:416336D%440&

等给出了该数据更丰富的细节*

#

+

"

图
$

!

全球土壤光谱库中的
\]]

个样点分布

,-

.

%$

!

R6*(5-67968\]]9-53984605:3

I26)(2/6-2/

1

3*54(2R-)4(4

B

$%&

!

集合划分

使用
V077638,/2%70

%

V/

&法*

G

+从每个国家挑选十分之一

的土柱样本共
+G

个组成一个光谱多样的#局部$目标作测试

集%

C042

!

#==

个样&!即小样本容量的局部而非地理空间局

部*

**

+

(其余
#=.

个土柱留作包含相对足够局部样本特征信息

的土壤光谱库%

//U

!

-*EG

个样&"如表
*

所示!

//U

的
/\J

含量均值为
*'".F

但跨度较大!且标准差及变异系数均较

大!其与
//U

中土壤样品的土地利用类型'母质'气候和地

形的高度一致性密切相关"

C042

的
/\J

含量均值%

*'*-F

&

与
//U

接近"

表
$

!

A395

与
//R

的
/"L

含量特征统计

A()23$

!

/5(5-95-*968/"L*675375-75:3A395(7+//R+(5(9359

R626402 /6K

)

&04:]0 ;:7:KMK

-

F ;6h:KMK

-

F ;067

-

F /267863880Z:62:%7

-

F J%0aa:1:072%aZ63:62:%7

-

F

C042 #== .'.* *!'"= *'*- *'G= *#=

//U -*EG .'.. E.'.. *'". "'G= "-"

$%'

!

光谱预处理

去除光谱首尾两端噪声较大波段之后保留
!..

#

"!#.

7K

范围作后续研究!即每条共计
".E

个波段"采用
/6Z:2],

Y

5

,@%&6

5

%

/@

&卷积平滑法%

"

阶
-

窗口&和一阶微分进行预处

理"既可有效保留光谱的变化信息!又能将相互干扰或相互

重叠的吸收峰分离!同时起到光谱基线校正以消除基线漂

移"主成分分析%

)

3:71:

)

6&1%K

)

%70724676&

5

4:4

!

>J9

&可从海

量数据中提取少数几个变量以代表样本关键的变异特征!在

不损失信息的情况下达到降维目的"

$%?

!

光谱相异度度量

使用欧式距离%

0M1&:80678:4267104

!

?R

&'马氏距离

%

K6L6&67%O:48:4267104

!

;R

&和余弦距离来衡量样本之间光

谱维的相异度"

?R

和
;R

距离值越小表示越相似!反之越

相异(余弦距离也称光谱角%

4

)

01236&67

N

&0K6

))

03

!

/9;

&!

夹角余弦值越接近最大值
*

说明两者越相似!值越小则越

相异"

度量过程如图
"

所示)

C042

%容量
&

&中每一待测样都与

//U

%容量
1

&经光谱相异度计算得到共计
&

列
1

行个距离值!

图
&

!

光谱相异度计算流程

,-

.

%&

!

A:39*:30368*(2*>2(5-7

.

5:39

1

3*54(2+-99-0-2(4-5

B

每列按值大小排序后组成距离矩阵%

&P1

&"以矩阵第一行

也即
C042

容量为
U%16&

容量起点%约占矩阵前
.'.!F

&!提取

#*E*
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//U

中的相应样本并剔除重复后构建
U%16&

集(矩阵前
#F

几近
//U

容量!作为
U%16&

容量的终点"此外!还增加了

.'.#F

!

.'*F

!

.'"F

!

.'-F

!

.'!F

!

.'#F

和
*F

以充分考

察局部建模集的容量与预测精度之间变化的关系"本研究的

1

为
-*EG

!

&

为
#==

!

?R

或
;R

的距离矩阵按值升序排!而

/9;

则按降序排"

$%T

!

建模方法及评价指标

使用偏最小二乘回归%

)

632:6&&0642,4

i

M630430

N

3044:%7

!

>U/D

&构建预测
/\J

含量的光谱模型"为避免过度拟合!采

用留一法交叉检验确定模型最优潜变量数"模型精度评价指

标采用决定系数%

1%0aa:1:072%a80203K:762:%7

!

-

"

&和均方根

误差%

3%%2K0674

i

M630033%34

!

D;/?

&"通常!优良的模型具

有较大的
-

" 和以及较小的
D;/?

值"当精度差别不显著

时!更少的
U%16&

容量则更优"因
-

" 和残差预测偏差%

304:8,

M6&

)

308:12:%780Z:62:%7

!

D>R

&存在依赖性*

*"

+

!故二者可选其

一"所有的数据处理和建模预测均在软件
D

中实现"

"

!

结果与讨论

&%$

!

光谱分析

图
-

显示
//U

和
C042

的光谱吸光度在
!..

#

=..7K

范

围随波长增加而急速下降!之后趋于平缓(在
*!..

!

*+..

和
""..7K

三处吸收峰主要由
\

–
X

官能基团的伸缩振动

或转角振动所致"谱线主要表征了
//U

和
C042

的特征共性!

掩盖了两者特征差异!不论波形还是变化范围都未见显著差

异!这是因
V/

法使子集的特征保持最大的变异*

*-

+

"

//U

和

C042

光谱的前三个主成分共同解释了超
++F

的总体变异!

>J*

!

>J"

和
>J-

分别代表具有土壤中富含赤铁矿'有机物

以及赤铁矿'伊利石和赤铁矿*

*!

+

"两者的
>J*

特征向量曲

线不论是波形还是峰或谷的起伏都明显不同!相应的
>J"

或

>J-

则波形更相似!只在峰谷高低上呈现不同"因此!

>J"

和
>J-

包含了
//U

和
C042

相似的特征信息"

图
'

!

//R

%

(

&和
A395

%

)

&平均光谱和标准差范围以及前三个主成分特征向量

,-

.

%'

!

EC34(

.

3+()964)(7*3=-5:95(7+(4++3C-(5-6768//R

%

(

&

(7+A395

%

)

&

(7+5:3-43-

.

37C3*5649685:38-4955:433NL9

&%&

!

预测精度对比

以
//U

建立全局模型的预测精度做基线%

-

"

j.'!G

!

D;/?j*'!-F

&!

?R

!

;R

和
/9;

分别构建
U%16&

预测

C042

的
/\J

精度如图
!

%

6

&!%

1

&和%

0

&所示"每种比例所对应

的样本数即为
U%16&

容量"随着容量的增大!三者的精度变

化规律均呈现出逐渐变好到逐渐变差直至与
//U

精度趋同

的趋势"

?R

和
;R

在前
.'*F

时精度达到最优!且
?R

略优

于
;R

(

/9;

在前
.'*F

时就已呈现出较
?R

和
;R

更优的

E*E*

光谱学与光谱分析
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预测精度和更少的
U%16&

容量!并在前
"F

时精度达到最优

%

-

"

j.'#+

!

D;/?j*'*!F

&!而此时的
?R

%

-

"

j.'!E

!

D;/?j*'!=F

&或
;R

%

-

"

j.'#.

!

D;/?j*'-+F

&均不可

与
/9;

相比且精度都显著变差"

?R

或
;R

表现不如
/9;

的情况也出现在相关文献中*

*#,*E

+

"

图
?

!

J!

'

M!

和
/EM

构建九种容量
R6*(2

建模集的预测精度结果及主成分分析图

,-

.

%?

!

N43+-*5-67(**>4(*-3968_9(0

1

239-[3968R6*(2+(5(9359(7+NLE

1

2659+3C326

1

3+)

B

J!

!

M!

!

(7+/EM
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&%'

!

主成分空间分异

将
U%16&

的光谱在
>J9

空间的分布投影到
C042

的相应

>J9

空间以供对比!图
!

%

O

&!%

8

&和%

a

&分别为
?R

!

;R

和

/9;

在九种比例下
>J"

和
>J-

的空间分布"其中!蓝色和

红色框分别代表
U%16&

和
C042

的边界!灰色阴影代表分布范

围"

C042

的红点位置和范围恒不变"随着比例逐渐增大!代

表
U%16&

的蓝点逐渐增多表明容量随之增大!且受点位分布

影响!范围也随之形变且变大"

如前
.'.!F

的
?R

!此时其
U%16&

只有
-+E

个样本!因此

其阴影范围小于
C042

(同样的情形也出现在前
.'.!F

的
;R

%

-++

&和
/9;

%

!**

&"

?R

和
;R

都从
.'*F

*图
!

%

O

&和%

8

&第

*

!

"

!

!

象限+开始超越
C042

!且两者的
U%16&

范围以及与

C042

的重合情况都极相似!这不仅同两者相似的容量吻合还

同两者在
.'*F

相似的精度结果吻合"

/9;

则是从
.'"F

开

始超越
C042

*图
!

%

a

&第
*

和
!

象限+"总之!以上规律和图
!

中三者所呈现的#容量
,

精度$拐点相一致"

U%16&

容量的拐点过后!同
C042

更相异的样本也更多地

被加入到
U%16&

中!是预测精度降低的主要原因*

+

+

"尤其!

前
.'"F

下的
/9;

同
?R

和
;R

相比!在第
*

和
!

象限的范

围更贴合
C042

!而后两者则更加远离"鉴于前
.'"F

下的

/9;

精度优于
?R

和
;R

!表明
*

和
!

象限的样本对模型精

度的影响更显著"前
.'*F

下
?R

和
;R

的范围结合拐点也

进一步证实了这一点"

值得注意的是不论
U%16&

的容量如何增大!三种方法的

U%16&

范围都未能覆盖第
-

象限的
C042

"这表明!虽然能通

过光谱相异度从
//U

中筛选出同
C042

最相似的
U%16&

!但其

对
C042

全部特征的可达性是受限的"为此!我们将在今后的

研究中考察如异构多源信息融合'多层随机验证策略等同

U%16&

精度提升间的响应"

-

!

结
!

论

!!

通过度量
$:4,(AD

的光谱相异度考察了从土壤光谱库构

建局部模型预测
/\J

含量的能力"基于全球光谱库数据先

创建了一个
C042

和一个包含其主要特征的
//U

"

?R

!

;R

和

/9;

用于度量
C042

与
//U

相异度并分别构建了九种容量的

U%16&

!再使用
>U/D

建立
/\J

预测模型并评价"研究表明!

三种算法在#容量
,

精度$的拐点存在显著差异!

/9;

法较

;R

!

?R

相比具有明显优势!其前
.'"F

比例下的
U%16&

不

仅预测精度最优!且用于建模的样本容量也最少"

/9;

兼顾

了光谱的波形和幅度!与计算欧氏空间距离的
?R

和计算协

方差距离的
;R

相比!更适合用于从光谱库中构建局部模型

以改善全局模型的精度"
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彭青青等)基于土壤光谱库和光谱相异度的局部模型构建


