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摘要：应用可见／短波近红外光谱分析测量土壤碱解氮和速效钾含量。为了提高该分析方法的预测精度，消除无信

息建模变量对模型稳定性的影响，原始光谱平滑后采用蒙特卡罗无信息变量消除方法（ＭＣ ＵＶＥ）对土壤碱解氮

和速效钾的建模变量进行筛选，应用偏最小二乘方法（ＰＬＳ）建立校正模型。对于碱解氮模型，采用 ＭＣ ＵＶＥＰＬＳ

方法，建模变量减少为２１０，相关系数和预测均方差分别为０８４和１７１ｍｇ／ｋｇ。对于速效钾的预测模型，采用 ＭＣ

ＵＶＥ方法后，建模变量减少为 １５０，模型的预测相关系数为 ０７６，预测均方根误差为 １５４ｍｇ／ｋｇ。
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　　引言

探测土壤的碱解氮和速效钾含量是了解土壤肥

力的重要途径，土壤碱解氮和速效钾含量信息的获

取对于农业和环境等方面的研究很有意义
［１］
。近

红外光谱（ＮＩＲＳ）分析方法具有快速、高效、无损和

适合在线分析等优点，近年来，采用近红外光谱技术

获取土壤养分信息，成为国内外学者研究的重

点
［２～８］

。

近红外光谱分析过程中，变量筛选是重要的数

据前处理方法，目前已有许多相关报道
［９～１２］

，其中

无信息变量消除（Ｕｎｉｎｆｏｒｍａｔｉｖｅｖａｒｉａｂｌｅｓｅｌｉｍｉｎａｔｉｏｎ，



ＵＶＥ）偏最小二乘（Ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓ，ＰＬＳ）方法是
基于 ＰＬＳ回归系数提出的一种波长选择方法。该
方法通过一定的变量筛选标准，例如，引入稳定性值

来评价模型中每个变量的可靠性，从而来决定每个

变量的取舍。该方法已被广泛应用于光谱变量的选

择，与其他波长选择方法相比，蒙特卡罗无信息变量

消除（ＭｏｎｔｅＣａｒｌｏｕｎｉｎｆｏｒｍａｔｉｖｅｖａｒｉａｂｌｅｓｅｌｉｍｉｎａｔｉｏｎ，
ＭＣ ＵＶＥ）ＰＬＳ取得了满意的效果［１３］

。

本文采用近红外光谱分析方法对土壤碱解氮和

速效钾含量进行定量分析，探讨建模变量选择方法

对土壤碱解氮和速效钾含量指标预测模型的精度和

稳定性的影响，以实现土壤碱解氮和速效钾含量的

快速无损分析。

１　材料和方法

１１　收集土壤样本
土壤样本分别采集于江西省南昌县昌东镇三联

村砖红土、遂川县枚江乡张塘村黄土和东江村水稻

土各６０个土样，为了消除土壤粒径对预测碱解氮和
速效钾含量的影响，使用研钵将所有样本磨碎，并分

别通过孔径 ０５ｍｍ的筛子，得到粒径大致相同的
样本。土壤碱解氮含量采用 １ｍｏｌ／ＬＮａＯＨ碱解扩
散法测定，速效钾含量采用火焰光度计测定

［１４］
。土

壤样品参数如表１所示。

表 １　土壤样品理化值统计

Ｔａｂ．１　Ｓａｍｐｌｅｓｔａｔｉｓｔｉｃｓｏｆｓｏｉｌｓａｍｐｌｅｓ ｍｇ／ｋｇ

参数 最小值 最大值 均值 标准偏差

碱解氮质量比 ６０ ２１２ １６８ ３１２０

速效钾质量比 ２５ ８９ ６６ １５８６

１２　检测仪器及参数设置
光谱测定使用 ＡＳＤＦｉｅｌｄＳｐｅｃ便携式光谱仪

（ＡｎａｌｙｔｉｃａｌＳｐｅｃｔｒａｌＤｅｖｉｃｅｓ，Ｉｎｃ，ＵＳＡ），测定范围
３２５～１０７５ｎｍ，光谱采样间隔：１ｎｍ，扫描时间：
１００ｍｓ／次，检测距离 ３ｃｍ，扫描次数：１０次，探头视
场角为５°。
１３　光谱采集

土壤样品放入直径为 ８０ｍｍ、厚度为 １５ｍｍ的
玻璃培养皿中，采用漫反射方式进行样品光谱采样。

光源入射角与垂直方向成 ４５°，光源、土壤样品和光
谱仪位于同一平面且光谱仪探头与垂直方向成

４５°，光源至土壤样品直线距离为 １５ｃｍ。测试中仪
器噪声、样本粒径大小引起的散射会影响有效光谱

信息的分析和提取，为保证光谱数据具有代表性，采

集一个土壤样本光谱保存 ３次，将保存的 ３次数据
求平均值，将平均值作为土壤样本最终的光谱数据。

土壤样品的近红外漫反射光谱如图１所示。

图 １　土壤样品的近红外漫反射光谱

Ｆｉｇ．１　ＤｉｆｆｕｓｅｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅＮＩＲＳｏｆｓｏｉｌｓａｍｐｌｅｓ
　
１４　偏最小二乘回归模型的建立

ＰＬＳ方法用于回归模型的建立，模型的因子数
采用留一法交叉验证进行选取。模型分别采用完全

交互验证和外部验证对其性能进行评价，由相关系

数（Ｒ）、验证均方差 （ＲＭＳＥＣＶ）和预测均方差
（ＲＭＳＥＰ）进行评价。在建模分析中，Ｒ偏高为好，
ＲＭＳＥＣＶ和 ＲＭＳＥＰ偏小为好，建模方法的选取一
定要适当，以避免出现过拟合现象，又保证预测具有

较高的精度，ＲＭＳＥＰ要小。对原始光谱进行 ＳＧ平
滑预处理后应用 ＰＬＳ建立校正模型，模型结果如
表２所示。通过比较分析可知，原始光谱进行平滑
预处理后建立的 ＰＬＳ回归模型碱解氮质量比的 Ｒ
和 ＲＭＳＥＣＶ分别为０７８和 １８３９ｍｇ／ｋｇ，速效钾质
量比的 Ｒ和 ＲＭＳＥＣＶ分别为０６９和１６８１ｍｇ／ｋｇ。

表 ２　应用 ＰＬＳ模型预测建模集和验证集结果

Ｔａｂ．２　Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｒｅｓｕｌｔｓｏｆｓｏｉｌｐｒｏｐｅｒｔｉｅｓｉｎ

ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎａｎｄｖａｌｉｄａｔｉｏｎｓｅｔｂｙＰＬＳｍｏｄｅｌｓ

参数 预处理

建模集 验证集

Ｒ
ＲＭＳＥＣＶ／

ｍｇ·ｋｇ－１
Ｒ

ＲＭＳＥＰ／

ｍｇ·ｋｇ－１

碱解氮质量比
原始光谱 ０７６ １７６９ ０７５ １８３９

ＳＧ平滑 ０７８ １８３９ ０７６ １８４６

速效钾质量比
原始光谱 ０６５ １５６１ ０６４ １６０６

ＳＧ平滑 ０６９ １６８１ ０６５ １６９７

２　结果和讨论

２１　主成分因子数的选择
图２表示土壤碱解氮和速效钾模型中 ＰＬＳ和

ＭＣ ＵＶＥＰＬＳ两种方法的 ＲＭＳＥＣＶ和 ＲＭＳＥＰ随主
成分数的变化图。从图中可以清楚地看出，随着主

成分数的增加，均方差随之减小，当主成分数增加

到１４以后，均方差值均趋于稳定，对于土壤碱解氮
和速效钾的模型，因子数选１４时即满足计算要求。
２２　基于 ＭＣ ＵＶＥＰＬＳ方法模型的变量选择

图３给出了波长３２５～１０７５ｎｍ范围内，碱解氮
和速效钾通过 ＭＣ ＵＶＥ方法得到的每个变量的稳
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图 ２　模型的均方差随因子数的变化图

Ｆｉｇ．２　ＶａｒｉａｔｉｏｎｏｆＲＭＳＥｗｉｔｈｎｕｍｂｅｒｏｆｆａｃｔｏｒｓｂｙＰＬＳａｎｄＭＣ ＵＶＥＰＬＳｍｅｔｈｏｄｓ
（ａ）碱解氮　（ｂ）速效钾

　

图 ３　建模变量的稳定性分布图

Ｆｉｇ．３　ＳｔａｂｉｌｉｔｙｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｖａｒｉａｂｌｅｓｆｏｒｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｂｙＭＣ ＵＶＥｍｅｔｈｏｄ
（ａ）碱解氮　（ｂ）速效钾

　
定性值。图中，虚线表示变量筛选的阈值。位于两

个虚线之间的稳定性值所对应的变量将被舍弃，保

留虚线之外的变量用于 ＰＬＳ模型的构建。比较
图３ａ和图３ｂ可知，虽然都是采用同一批土壤样品
的近红外光谱建模，然而对于不同的定量指标，选择

的建模变量是不同的。

在 ＭＣ ＵＶＥ方法中，保留建模变量数目的确
定非常重要，因为保留变量的数目决定着模型的预

测稳定性和精确度。如果保留的变量个数过少，可

能会造成有用信息变量的丢失；相反，如果保留的变

量个数过多，多余的无用信息变量会使模型质量变

差。为此，考察了测试集预测均方差随保留变量数

目变化的情况。图４给出了变量数目从１到 ７５１之
间每隔１０个数目所得的预测均方差。采用每一组
保留的变量建立一个 ＰＬＳ模型，用来计算测试集的
预测均方差。从图中可以看出，最初两者的数值都

很大。随着保留变量数目的增加，两者的数值均急

剧减小。对于碱解氮的模型，当保留变量数目为

２１０时，预测均方差最小为 １７１ｍｇ／ｋｇ。当保留变
量数目继续增多时，预测均方差变化不大；对于速效

钾模型，当保留变量数目为１５０时，预测均方差最小
为１５４ｍｇ／ｋｇ。当保留变量数目继续增加时，预测

均方差逐渐增大。这表明当保留较少变量时，有用

信息变量不能全部被模型所包含；而当选用过多变

量时，无用的变量信息也会影响预测结果。

图 ４　测试集的预测均方差随保留变量数目的变化曲线

Ｆｉｇ．４　ＶａｒｉａｔｉｏｎｏｆＲＭＳＥＰｗｉｔｈｎｕｍｂｅｒｏｆｓｅｌｅｃｔｅｄ

ｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓ
　
２３　ＰＬＳ和 ＭＣ ＵＶＥＰＬＳ方法预测结果比较

为了进一步比较 ＰＬＳ和 ＭＣ ＵＶＥＰＬＳ两种方
法对土壤样品碱解氮和速效钾含量的预测结果，分

别采用上述步骤优化后的参数对测试集样品进行预

测，分别以校正集的 ＲＭＳＥＣＶ、测试集的 ＲＭＳＥＰ和
预测相关系数 Ｒ对上述方法的模型质量进行评价，
结果如表３所示。

由表 ３可知，对于碱解氮的模型，采用 ＭＣ
ＵＶＥＰＬＳ得到了比原始光谱平滑后更好的预测结
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　　 表 ３　ＰＬＳ和 ＭＣ ＵＶＥＰＬＳ两种方法建模结果比较

Ｔａｂ．３　ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｒｅｓｕｌｔｓｏｂｔａｉｎｅｄｂｙＰＬＳａｎｄＭＣ ＵＶＥＰＬＳ

处理方法
碱解氮 速效钾

变量数目 ＲＭＳＥＣＶ／ｍｇ·ｋｇ－１ Ｒ ＲＭＳＥＰ／ｍｇ·ｋｇ－１ 变量数目 ＲＭＳＥＣＶ／ｍｇ·ｋｇ－１ Ｒ ＲＭＳＥＰ／ｍｇ·ｋｇ－１

ＰＬＳ ７５１ １８３９ ０７６ １８４６ ７５１ １６８１ ０６５ １６９７

ＭＣ ＵＶＥＰＬＳ ２１０ １７５８ ０８４ １７１０ １５０ １５８２ ０７６ １５４０

果，模型的预测相关系数从 ０７６提高到 ０８４，
ＲＭＳＥＰ从１８４６ｍｇ／ｋｇ减小为 １７１ｍｇ／ｋｇ，建模变
量从７５１减少到２１０；对于速效钾的模型，模型的预
测相 关 系 数 从 ０６５提 高 到 ０７６，ＲＭＳＥＰ从
１６９７ｍｇ／ｋｇ减小为１５４ｍｇ／ｋｇ，建模变量从 ７５１减
少到１５０。通过对上述结果的综合分析可知，为了
减少模型的复杂性，对于土壤碱解氮和速效钾的模

型，统一选用 ＭＣ ＵＶＥＰＬＳ方法即可保证模型的
预测精度，同时也极大地减少了建模变量数目。

对碱解氮和速效钾的预测结果进行综合对比分

析后可知，碱解氮和速效钾模型拟合效果都较好，说

明碱解氮和速效钾的模型不存在过拟合和欠拟合现

象，碱解氮校正模型的稳定性和适应性在实际应用

中更加稳定与可靠。主要是因为土壤碱解氮相对速

效钾来说，碱解氮含有 Ｃ—Ｈ＋Ｃ—Ｈ，Ｃ—Ｈ＋Ｃ—Ｃ
和 Ｎ—Ｈ键组合，其对近红外光谱反应更灵敏，而速
效钾之所以有较好的预测效果，或许是因为近红外

通过活性成分和矿物质间接地捕捉到所致，这个结

论与 Ｍｏｕａｚｅｎ等［１５］
的研究结论相同。

３　结束语

将 ＰＬＳ与 ＭＣ ＵＶＥ方法相结合，应用于土壤
的碱解氮和速效钾的定量分析。通过采用 Ｍｏｎｔｅ
Ｃａｒｌｏ技术，产生多个训练子集，并基于这些训练子
集建立大量回归模型，然后根据模型的回归系数计

算变量的稳定性，最后根据这些稳定性值的大小对

变量进行筛选。结果表明，与使用全谱的 ＰＬＳ方法
相比，ＭＣ ＵＶＥＰＬＳ方法得到了更好的预测结果。
模型获得的最好预测精度是碱解氮，它是近红外区

域内唯一与光谱预测有直接相关的特性。土壤样品

经过处理后，速效钾含量可以通过可见 近红外光谱

法检测出来，部分原因是土壤活性成分与速效钾间

接相关。
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