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生菜叶中磷含量的光谱定量分析
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摘要：为快速、准确检测生菜叶内的磷含量，提出了应用光谱技术结合化学计量法无损检测生菜叶内磷含量的方

法。通过获取不同施磷量下生菜叶片于波长 ３５０～２５００ｎｍ处的反射光谱，对光谱数据进行 ５点平滑和一阶导数

变换后，利用联合区间偏最小二乘算法（ｓｉＰＬＳ）提取了与生菜叶磷元素相关的 ４个特征波段，即 ９５０～１０７０ｎｍ，

１４３０～１５４９ｎｍ，１９０６～２０２５ｎｍ和 ２１４４～２２６３ｎｍ。进一步利用连续投影算法（ＳＰＡ）对全光谱波段和 ４个特征

波段进行特征波长提取，分别筛选出变量 ６３个和 ２５个。分别对 ４个特征波段、６３个和 ２５个特征波长进行主成分

降维，当主成分数分别为７、５和４时，隐含层神经元数分别为７、５和３时，建立了 ｓｉＰＬＳ＋ＢＰＡＮＮ，ＳＰＡ＋ＢＰＡＮＮ，ｓｉＰＬＳ

＋ＳＰＡ＋ＢＰＡＮＮ生菜叶磷含量检测模型。研究结果表明：ｓｉＰＬＳ＋ＳＰＡ＋ＢＰＡＮＮ模型的预测结果优于其他模型，验

证集相关系数为 ０９１１，验证均方根误差为 ４７９ｍｇ／ｋｇ。
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　　引言

生菜（ｌａｃｔｕｃａｓａｔｉｖａ）是叶菜类作物的典型代表，
我国是生菜的主要生产国，总产量约占世界总量的

１／２。磷（Ｐ）是维持作物生长所需营养元素之一，是
核酸、核蛋白、磷脂、ＡＴＰ和辅酶等化合物的重要组
成部分

［１］
。磷在作物体内以多种形式参与光合作

用、呼吸作用、酶活性调节和信号转导等多种重要生

理生化过程。例如：磷能促进作物氮素代谢过程，磷

是氨基转移酶的组成成分之一，这种酶的活性基为

磷酸吡哆醛素，它能促进氨基化、脱氨基和氨基转移

作用的进行。磷还能加强有氧呼吸作用中糖类的转

化，有利于各种有机酸（如 ɑ酮酸）和 ＡＴＰ的形成，
其中 ɑ酮酸可作为氨的受体形成氨基酸，ＡＴＰ可为
氨基酸和蛋白质合成提供能量

［２］
。

传统的作物磷含量的检测方法主要是化学测定

法，此方法虽然检测度较高，但分析测定过程存在高

耗性、繁冗复杂性和时滞性等缺点，同时需要破坏作

物样本，不适用于大范围、全面和快速的营养诊断。

与传统化学分析方法相比，光谱技术具有快速、低成

本、测量方便和非破坏性等优点
［３］
。目前国内外对

基于光谱技术的作物磷元素无论是定性还是定量的

研究均较少
［４］
，其中一个原因是磷在作物体内含量

较少，仅为氮素含量的几分之一
［５－６］

。

本文通过获取不同施磷量下生菜叶的反射光

谱，在对光谱数据进行平滑去噪及求导变换后，利用

联合区间偏最小二乘（ｓｉＰＬＳ）算法提取与生菜磷元
素相关的特征波段；再利用连续投影算法（ＳＰＡ）提
取特征波长；然后对所提取的波段和波长进行主成

分降维，将提取的主成分因子作为 ＢＰ神经网络
（ＢＰＡＮＮ）的输入，建立多种形式的生菜磷含量定量
检测模型，比较得到最佳检测模型。

１　材料与方法

１１　样本培育
供试材料为意大利全年耐抽苔半结球生菜。在

生长到“五叶一心”时，将长势状况相似的穴盘苗移

植到花盆中定植，花盆内径为 ２０ｃｍ。试验中采用
营养液加珍珠岩的栽培模式，根据山崎营养液配

方
［７］
，将样本分为 ５个处理，分别为标准配方中 Ｐ

浓度的 ２５％、５０％、７５％、１００％和 １２５％（均为质量
分数）。样本培育过程中早晚各供液一次，以保证

生菜始终在固定的磷浓度环境中生长，每个处理水

平１５株，共７５个样本。



１２　光谱数据获取
光谱测量设备采用美国 ＡＳＤ公司生产的

ＦｉｅｌｄＳｐｅｃ ３型手持便携式光谱分析仪。该仪器光
谱测量波长范围３５０～２５００ｎｍ；在波长３５０～１０００ｎｍ
光谱区采样间隔为 １４ｎｍ，分辨率为 ３ｎｍ；在波长
１０００～２５００ｎｍ光谱区采样间隔为 ２ｎｍ，分辨率为
１０ｎｍ。将采集于同一级层的新鲜叶片置于黑布上，
以减少底面对光谱测量的影响。光谱仪的视场角为

２５°，光纤垂直固定于叶片上方 ５０ｍｍ处，光源与叶
片水平方向呈 ４５°角。试验前先进行标准白板标
定，以消除环境因素引起的误差，每个样本采集５个
光谱，取平均值作为采样光谱值。

１３　磷含量测定
样本磷含量测定采用比色法，叶片在浓硫酸和

双氧水的作用下，将不同形态的磷转化为磷酸盐，并

转入溶液中。采用英国 ＳＥＡＬ公司生产的 ＡＡ３型
连续流动分析仪测定消化液中的磷含量

［８］
，单位为

ｍｇ／ｋｇ。

２　结果与分析

２１　生菜叶磷含量分析
试验共采集样本 ７５个，随机分为 ２组，分别为

校正集（５０个）和验证集（２５个），磷元素在各组样
本中的含量统计如表１所示，可以看出，２个样本集
无明显差异，分配方式合理。

表 １　校正集和验证集样本中磷含量

Ｔａｂ．１　Ｐｈｏｓｐｈｏｒｕｓｃｏｎｔｅｎｔｉｎｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎｓｅｔａｎｄ

ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓｅｔ ｍｇ／ｋｇ

样本集 样本数 最小值 最大值 均值 标准差

校正集 ５０ ３５６８ ７６９４ ５７０７ １０６８

验证集 ２５ ３７２６ ７５４６ ５７３６ １０４９

２２　光谱数据预处理
光谱数据中除包含与被测物有关的信息外，同时

还包含仪器以及外界因素所带来的干扰信号（图１）。
光谱数据的预处理采用 ５点平滑法，以消除光谱曲
线存在的微弱噪声

［９］
。然后对平滑后的反射光谱

进行一阶导数变换，消除光谱的基线偏移、漂移和背

景干扰，并增强光谱信号，提高分辨率
［１０－１２］

（图２）。

２３　提取特征波段

联合区间偏最小二乘算法（ｓｉＰＬＳ）是间隔偏最
小二乘算法（ｉＰＬＳ）的一种改进算法，该方法将整个
光谱范围划分为 ｎ个等宽的子区间，联合其中 ｍ个
区间进行 ＰＬＳ建模，共有 Ｃｍｎ种组合方式，当 ＰＬＳ模
型的交互验证均方根误差（ＲＭＳＥＣＶ）最小时，所对
应的子区间为入选的最优联合子区间。此方法的计

图 １　生菜叶片反射光谱

Ｆｉｇ．１　Ｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅｓｐｅｃｔｒａｏｆｌｅｔｔｕｃｅｌｅａｖｅｓ
　

图 ２　５点平滑后生菜叶片一阶导数反射光谱

Ｆｉｇ．２　Ｆｉｒｓｔｏｒｄｅｒｄｅｒｉｖａｔｉｖｅｓｐｅｃｔｒａｏｆｌｅｔｔｕｃｅ

ｌｅａｖｅｓａｆｔｅｒｆｉｖｅｐｏｉｎｔｓｓｍｏｏｔｈｉｎｇ
　

算量非常大，ｍ一般为 ２、３或 ４［１３－１４］。ＲＭＳＥＣＶ计
算式为

ＤＲＭＳＥＣＶ＝
１
ｎｃ∑

ｎｃ

ｉ＝１
（^ｙｃｉ－ｙｃｉ）

槡
２

（１）

式中　ｙｃｉ———校正集中第 ｉ个样本的实测值
ｙ^ｃｉ———校正集中剔除第 ｉ个样本后，用余下

样本建立的检测模型中第 ｉ个样本的
预测值

ｎｃ———校正集的样本数
由于尚不能从理论上确定子区间的划分数和参

与建模的联合子区间数，故本研究将整个光谱划分

为１０～２５个子区间，并建立了联合２、３和 ４个子区
间的 ＰＬＳ模型，由表２可知，当全光谱区域被划分为
１８个子区间时，联合［６１０１４１６］４个子区间后，所
建模型最优，此时得到的 ＲＭＳＥＣＶ最小。４个子区
间分别对应波长 ９５０～１０７０ｎｍ、１４３０～１５４９ｎｍ、
１９０６～２０２５ｎｍ和２１４４～２２６３ｎｍ（图３）。

由图 ３可知，与磷相关的特征波段集中在近红
外区域，这主要是由于磷在作物体内参与淀粉和糖

类的代谢过程
［５，１５］

。

２４　连续投影算法提取特征波长
连续投影算法（ＳＰＡ）是通过计算光谱矩阵中某

一波长对其他波长的投影，以投影信息量来选择特

征波长。该方法能够有效地解决波长间的共线性问

题，降低了模型的复杂程度，提高了建模效率
［１６］
。

７７２增刊　　　　　　　　　　　　　　　高洪燕 等：生菜叶中磷含量的光谱定量分析



表 ２　不同子区间下 ｓｉＰＬＳ模型结果

Ｔａｂ．２　ＲｅｓｕｌｔｓｏｆｓｉＰＬＳｍｏｄｅｌｗｉｔｈ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｎｕｍｂｅｒｏｆｓｕｂｉｎｔｅｒｖａｌｓ

区间

数

联合

区间

计算

模型数

主因

子数
联合子区间 ＲＭＳＥＣＶ

１０ ２ ３４ ７ ［５８］ ４４９
１１ ３ １６５ ７ ［６８９］ ４３４
１２ ４ ４９５ ７ ［４６９１０］ ４４６
１３ ３ ２８６ ６ ［６９１１］ ４４５
１４ ３ ３６４ ８ ［４７１２］ ４０６
１５ ４ １３６５ ７ ［５７１２１３］ ４１６
１６ ４ １８２０ ９ ［５９１１１３］ ４１０
１７ ４ ２３８０ ６ ［６８１４１５］ ４２１
１８ ４ ３０６０ ７ ［６１０１４１６］ ３７５
１９ ２ １７１ ７ ［９１５］ ４１６
２０ ３ １１４０ ７ ［１１１４１６］ ４２４
２１ ４ ５９８５ １０ ［７９１０１６］ ４２０
２２ ４ ７３１５ ６ ［１１１５１７１９］ ４０５
２３ ４ ８８５５ ８ ［１６１９２０］ ４１１
２４ ４ １０６２６ ９ ［１０１２１６１９］ ５０５
２５ ３ ２３００ ６ ［１２１７２０］ ４９７

图 ３　ｓｉＰＬＳ优选的最佳联合子区间

Ｆｉｇ．３　ＯｐｔｉｍａｌｓｐｅｃｔｒａｒｅｇｉｏｎｓｂｙｓｉＰＬＳ
　

本文利用 ＳＰＡ分别对全光谱波段和 ｓｉＰＬＳ所提取的
４个特征波段进行特征波长提取。根据校正集
ＲＭＳＥＣＶ选出最优波长组合，运行结果如图４所示，
分别筛选出特征波长６３和２５个。

图 ４　连续投影算法筛选最优组合波长结果

Ｆｉｇ．４　ＲｅｓｕｌｔｓｏｆｏｐｔｉｍａｌｗａｖｅｌｅｎｇｔｈｓｓｅｌｅｃｔｂｙＳＰＡ
（ａ）全光谱波段　（ｂ）４个特征波段

　
２５　ＢＰＡＮＮ模型建立

ＢＰＡＮＮ是利用非线性可微函数进行权值训练

的反向传播网络
［１７］
，该网络拓扑具有 ３层结构，即

输入层、隐含层和输出层。研究中分别对 ｓｉＰＬＳ提
取的 ４个特征波段，ＳＰＡ提取的 ６３个特征波长和
ｓｉＰＬＳ＋ＳＰＡ提取的 ２５个特征波长进行建模分析。
在利用 ＢＰＡＮＮ建模之前，首先对光谱数据进行主
成分分析 （ＰＣＡ）降维，用压缩的主成分作为
ＢＰＡＮＮ的输入。ＰＣＡ通过线性变换保留方差大、含
信息多的分量，丢掉信息量少的方向，从而降低数

据的维数
［１８－１９］

。在文中，对特征波段和特征波长进

行主成分分析，将提取的主成分作为网络的输入，最

佳的主成分因子数通过校正模型的交互验证进行优

化，由所建模型的 ＲＭＳＥＣＶ值确定。其中隐含层的
传递函数为 ｔａｎｓｉｇ，输出层的传递函数为 ｐｕｒｅｌｉｎ，学
习速率为 ００１，目标函数误差为 ０００１，最大训练
１０００次。最终当主成分数为 ７、５和 ４时，隐含层神
经元数为 ７、５和 ３时，ＲＭＳＥＣＶ最小。利用训练好
的模型对验证集样本进行预测，结果如表３所示。

表 ３　不同模型的结果

Ｔａｂ．３　Ｒｅｓｕｌｔｓｏｆｄｉｆｆｅｒｅｎｔｍｏｄｅｌｓ

模型
ＲＭＳＥＣＶ／

（ｍｇ·ｋｇ－１）
Ｒｃ

ＲＭＳＥＰ／

（ｍｇ·ｋｇ－１）
Ｒｐ

ｓｉＰＬＳ ３７５ ０９０５ ６２４ ０８６６

ｓｉＰＬＳ＋ＢＰＡＮＮ ３３８ ０９２７ ５５６ ０８９１

ＳＰＡ＋ＢＰＡＮＮ ５７３ ０８４２ ８２１ ０８０３

ｓｉＰＬＳ＋ＳＰＡ＋ＢＰＡＮＮ ３１４ ０９３５ ４７９ ０９１１

　　注：Ｒｃ为校正集相关系数，ＲＭＳＥＰ为验证均方根误差，Ｒｐ为验证

集相关系数。

２６　模型对比
由表３可知，ｓｉＰＬＳ＋ＳＰＡ＋ＢＰＡＮＮ模型预测结

果优于其他模型（Ｒｐ为０９１１，ＲＭＳＥＰ为４７９ｍｇ／ｋｇ）。
这主要是由于：从特征波长提取方面考虑，由于

ｓｉＰＬＳ提取的特征波段中仍然存在一定的共线性变
量，而ＳＰＡ具有很强的消除共线性能力，虽然 ｓｉＰＬＳ＋
ＳＰＡ＋ＢＰＡＮＮ模型预测精度上相较于 ｓｉＰＬＳ＋
ＢＰＡＮＮ模型提高较小，但模型复杂程度大大降低。
从建模算法上考虑，施肥量的变化会导致作物体内

发生复杂的动态的化学变化，故光谱特征与磷含量

之间存在着一定的非线性关系，ＰＬＳ算法是一种多
元线性回归的建模方法，而 ＢＰＡＮＮ则是一种典型
的非线性算法，且具有较强的自适应能力和信息综

合能力，所以 ＢＰＡＮＮ模型的预测结果优于 ＰＬＳ模
型。

３　结束语

快速、精确地检测作物体内磷含量是磷肥精确

调控的重要基础。本文获取了不同施磷量下生菜叶

８７２ 农　业　机　械　学　报　　　　　　　　　　　　　　　　　２０１４年



的反射光谱，对反射光谱进行 ５点平滑处理和一阶
导数变换，用以消除光谱的微弱噪声、基线偏移、漂

移和背景干扰，并增强光谱信号。利用 ｓｉＰＬＳ算法
将２１５１个波长点划分为１８个子区间，当联合［６１０
１４１６］４个子区间时，所建的 ＰＬＳ模型最优，４个子
区间分别对应波长９５０～１０７０ｎｍ、１４３０～１５４９ｎｍ、
１９０６～２０２５ｎｍ和 ２１４４～２２６３ｎｍ。利用 ＳＰＡ分
别对全光谱波段和 ｓｉＰＬＳ提取的 ４个联合区间进行

特征波长提取，入选波长为 ６３和 ２５个。对 ｓｉＰＬＳ
提取的４个特征波段，ＳＰＡ提取的６３个特征波长和
ｓｉＰＬＳ＋ＳＰＡ模型提取的 ２５个特征波长进行主成分
分析，建立基于主成分的 ＢＰＡＮＮ模型，根据建立好
的模型对验证集样本进行预测，研究结果表明 ｓｉＰＬＳ＋
ＳＰＡ＋ＢＰＡＮＮ模型可以很好地预测生菜叶的磷含
量，为合理调控磷肥施用量提供了依据。
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