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　　摘要：应用近红外光谱技术结合连续投影算法（ＳＰＡ）对南疆绿洲区土壤盐分进行分析，对９２份土壤样品进行光
谱扫描，应用不同预处理方法，以相关系数（ｒ）、交互验证预测均方差（ＲＭＳＥＣＶ）、预测标准差（ＳＥＰ）、准确率
（Ｐｒｅｃｉｓｉｏｎ）作为模型评价指标。首先建立土壤盐分预测的全波段偏最小二乘法（ＰＬＳ）模型，１３种预处理方法中卷积
平滑（ｓａｖｉｔｚｋｙｇｏｌａｙｓｍｏｏｔｈｉｎｇ，简称 ＳＧ平滑）、傅里叶变换、ＳＧ平滑 ＋傅里叶变换的模型最好，ＳＥＰ、ＲＭＳＥＣＶ、ｒ、
Ｐｒｅｃｉｓｉｏｎ分别为０．０１９８７６、０．０２４９７８、０．９８２６８６、０．９６５３６２。同时应用ＳＰＡ提取特征波长作为ＰＬＳ的输入变量，建立
ＳＰＡ－ＰＬＳ模型，１３种预处理方法中傅里叶变换处理方式的模型较好，ＳＥＰ、ＲＭＳＥＣＶ、ｒ、Ｐｒｅｃｉｓｉｏｎ分别为０．０１６９３１、
００１６７６９、０．９８７４６７、０．９６８９１５。结果表明，经连续投影算法提取６个特征波长建立的模型，所用变量数仅占全波段
变量数的０．３８％，但ＳＰＡ－ＰＬＳ模型优于全波段的ＰＬＳ模型。说明应用连续投影算法和 ＰＬＳ建立土壤盐分模型是可
行的，并能获得满意的预测精度，可为土壤盐分预测模型研究提供一种新的思路和方法。

　　关键词：光谱预处理；土壤盐分；连续投影算法；ＰＬＳ建模
　　中图分类号：Ｓ１５３．６；Ｏ６５７．３３　　文献标志码：Ａ　　文章编号：１００２－１３０２（２０１８）１５－０２１８－０４

收稿日期：２０１７－０２－２６
基金项目：国家自然科学基金（编号：６１３６２０２６）；塔里木大学校长基
金（编号：ＴＤＺＫＱＮ２０１５０６）；国家自然科学基金青年科学基金（编
号：６１５０１３１４）；塔里木大学现代农业工程重点实验室项目（编号：
ＴＤＮＧ２０１５０５０３）。

作者简介：张楠楠（１９８７—），女，河南洛阳人，硕士，讲师，主要从事农
业遥感及作物模型研究。Ｅ－ｍａｉｌ：８９３２０９８９２＠ｑｑ．ｃｏｍ。

通信作者：白铁成，硕士，副教授，主要从事干旱区作物遥感研究。

Ｅ－ｍａｉｌ：ｂａｉｔｉｅｃｈｅｎｇ１９８３＠１６３．ｃｏｍ。

　　在干旱与半干旱地区，土壤盐渍化是一种常见的土地退
化方式［１］，已发展成为国内外土壤学研究的热点［２］。土壤盐

渍化是威胁农业生产和生态系统稳定的一个重要因素［３］，目

前已成为全球性环境问题。新疆盐碱土总面积８４８万 ｈｍ２，
现有耕地中３１．１％的面积受到了不同程度盐碱化危害［４］。

新疆南疆绿洲区为土壤盐渍化大区，盐碱土具有面积大、类型

多、积盐重、形成复杂的特点［５］。

近红外光谱（ＮＩＲ）技术具有快速高效监测的特点，已经
在农业及其他许多领域中得到广泛应用［６－８］。近年来，许多

专家学者致力于变量的选择问题［９］和采用不同的光谱预处

理方法使所建立的土壤模型更稳定和精确。如代希君等借助

模糊ｋ－均值聚类方法、归一化处理等方法，采用偏最小二乘
回归法进行全局盐分预测，预测精度有所提高［１０］；张娟娟等

选取全谱、合频、Ｎ—Ｈ基团等组合的８个波段，采用多元散
射校正等多种预处理方法组合进行土壤光谱样品处理，发现

４０００～５５００ｃｍ－１波段的模型精度最好，其决定系数达到
０．９０，说明模型具有极好的预测能力［１１］；黄帅等把原始光谱

经微分变换后的１２种高光谱指数与土壤含盐量进行相关性
分析，筛选出对土壤含盐量变化敏感的特征光谱波段，构建了
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基于逐步多元线性回归和偏最小二乘回归模型，得出对数二

阶微分变换形式模型的稳定性和预测精度最高［１２］；贾生尧等

提出采用递归偏最小二乘法（ｒｅｃｕｒｓｉｖｅｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓ
ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，简称ＲＰＬＳ）来提高模型的预测能力，并同偏最小二
乘法（ＰＬＳ）、局部加权ＰＬＳ、滑动窗口ＰＬＳ对土壤速效磷与速
效钾含量进行预测，结果表明，ＲＰＬＳ模型取得了最优的预测
结果，决定系数分别为０．６１、０．７６［１３］；Ｌｉｎ等利用平滑与多重
散射校正联合的方法对光谱进行预处理，再利用ｘ－ｙ矩阵法
（ｓａｍｐｌｅｓｅｔｐａｒｔｉｔｉｏｎｉｎｇｂａｓｅｄｏｎｊｏｉｎｔｘ－ｙｄｉｓｔａｎｃｅ，简称
ＳＰＸＹ）算法挑选建模集样本，利用连续投影算法和遗传算法
分别进行波长优选，得出２种算法均可减少参与建模的波长
数且能提高模型的准确度，其中遗传算法的预测精度

更高［１４］。

本研究在总结前人研究的基础上，以南疆绿洲区为研究

区，依据近红外光谱数据、土壤含盐量实测数据，通过多种处

理方法对土壤光谱进行变换处理消除光谱噪声，运用连续投

影算法（ｓｕｃｃｅｓｓｉｖｅｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎｓａｌｇｏｒｉｔｈｍ，简称 ＳＰＡ）［１５］选出特
征波长，建立偏最小二乘法（ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅ，简称 ＰＬＳ）和
连续投影算法 －偏最小二乘法 （ｓｕｃｃｅｓｓｉｖｅｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎｓ
ａｌｇｏｒｉｔｈｍ－ｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅ，简称 ＳＰＡ－ＰＬＳ）预测模型，并
将２种模型进行比较，以期为土壤盐分预测模型提供一种新
的研究思路和方法。

１　材料与方法

１．１　研究区概况
本研究选取新疆维吾尔自治区南疆绿洲区土壤为试验对

象，该地区最高气温为３５℃，最低气温为－２８℃。研究区太
阳辐射强度平均每年为０．５６～０．６１ＭＪ／ｃｍ２。年均日照时数
为２５５６．３～２９９１．８ｈ，日照率为 ５８．６９％。研究区雨雪稀
少，地表蒸发强烈，年均降水量为４０．１～８２．５ｍｍ，年均蒸发
量为１８７６．６～２５５８．９ｍｍ。　
１．２　土壤采样

在南疆绿洲区所选的典型样点进行土样采集，取表层

０～１０ｃｍ土壤，为保证所取土样样点的代表性，确定样方面
积为３ｍ×３ｍ，采用５点法采样，即在每个样方的４角和中
心各取１个土样，混合均匀，取５００ｇ土样放入密封袋中，并
做好标记。室内阴干：将采回的各土样放到塑料布上摊开，并

做好标记后依次排开，将较大的土块捏碎，以利于磨细；将石

子、草渣等杂物捡出，以免杂物过多，防止在称质量时产生较

大误差。研磨过筛，将阴干后的各土样倒入木盘中，用擀面杖

或啤酒瓶研磨，并全部通过１ｍｍ筛，分成２份，１份用于土壤
盐分测定，另１份用于近红外光谱测定。共取得９２份土壤
样本。

１．３　土壤盐分含量的测定
土壤含盐量的测定参照《土壤农化分析》中的电导

法［１６］，采用标准曲线法计算土壤全盐含量。

１．４　光谱预处理
使用美国赛默飞世尔科技公司生产的 ＡｎｔａｒｉｓⅡ ＦＴ－

ＮＩＲ型光谱仪，以仪器内部空气为背景，测量范围为４０００～
１００００ｃｍ－１，采样点数为１５５７个，每张光谱扫描次数为３２
次，分辨率为８ｃｍ－１，仪器使用ＩｎＧａＡｓ检测器，化学计量学分

析软件为仪器自带的 ＴＱ软件。采集光谱前开机预热０．５ｈ，
确保光源更稳定，采集样品时重复３次，取平均值作为土壤样
品的原始光谱（图１）。

　　应用ＭＡＴＬＡＢ２０１０ｂ软件，采用多种处理方法对土壤光
谱进行变换处理及相关分析。数据变换处理包括数据中心化

（ｄａｔａｃｅｎｔｒａｌｉｚｅｄ）、傅里叶变换（ｔｈｅｆｏｕｒｉｅｒｔｒａｎｓｆｏｒｍ）、小波变
换 （ｗａｖｅｌｅｔｔｒａｎｓｆｏｒｍ）、归 一 化 处 理 （ｔｈｅ ｎｏｒｍａｌｉｚｅｄ
ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ）、一阶导数（ｓａｖｉｔｚｋｙｇｏｌａｙｆｉｒｓｔｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ）、二阶导
数 （ｓａｖｉｔｚｋｙｇｏｌａｙｓｅｃｏｎｄ ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ）、多 元 散 射 校 正
（ｍｕｌｔｉｐｌｉｃａｔｉｖｅｓｃａｔｔｅｒｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ，简 称 ＭＳＣ）、卷 积 平 滑
（ｓａｖｉｔｚｋｙｇｏｌａｙｓｍｏｏｔｈｉｎｇ，简称ＳＧ平滑）。进行光谱预处理的
目的在于比较分析不同光谱预处理方法对模型预测结果的影

响，从而为后续提高预测模型精度打下基础。

１．５　连续投影算法
连续投影算法是一种新型变量选择方法，通过向量的投

影分析，从光谱矩阵提取有效信息，并使光谱变量共线性最

小［１７］，具体算法步骤参考文献［１８］。
１．６　建模方法和模型验证指标

偏最小二乘法是一种多元数据统计分析方法，该方法是

集主成分分析、普通多元线性回归和典型相关分析于一体的

回归分析方法，解决了自变量多重共线性的问题［１９］，已经在

光谱分析中得到了广泛应用。为了有效评价模型精度，本研

究选取相关系数（ｒ）、交互验证预测均方差（ｒｏｏｔｍｅａｎ
ｓｔａｎｄａｒｄｅｒｒｏｒｏｆｃｒｏｓｓｖａｌｉｄａｔｉｏｎ，简称 ＲＭＳＥＣＶ）、预测标准差
（ｓｔａｎｄａｒｄｅｒｒｏｒｏｆｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ，简称 ＳＥＰ）、准确率（Ｐｒｅｃｉｓｉｏｎ）进
行模型分析检验，其计算公式见表１。其中，ｒ越接近１，回归
（或预测）结果越好；ＲＭＳＥＣＶ越小，说明该模型的预测能力
越高；ＳＥＰ越小，则表示模型对外部样品的预测能力越高；对
于同一批次的样本，ＲＭＳＥＣＶ和ＳＥＰ越小，说明模型的精度越
高，两者的值越接近，说明模型稳定性越好；Ｐｒｅｃｉｓｉｏｎ用来验
证模型的准确程度。

２　结果与分析

２．１　全局波长ＰＬＳ模型
　　由表２可知，数据中心化和归一化处理经 ＳＧ平滑后，各
项指标均有小幅度改善；傅里叶变换、小波变换、ＳＧ平滑、ＳＧ
平滑＋傅里叶变换、ＳＧ平滑＋小波变换这５种处理方式的４
项指标基本一样，是因为这５种处理算法都有平滑去噪的功
能；一阶求导运用ＳＧ平滑处理后，ＳＥＰ变大，ｒ和 Ｐｒｅｃｉｓｉｏｎ变
小，ＲＭＳＥＣＶ有较大改善；二阶求导经ＳＧ平滑处理后，４个指
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表１　偏最小二乘法模型的检验指标

验证指标 公式

相关系数（ｒ）

ｒ＝ １－
∑
ｎ

ｉ＝１
（ｙ实际 －ｙ预测）２

∑
ｎ

ｉ＝１
（ｙ实际 －ｙ实际）槡

２

交互验证预测均方差（ＲＭＳＥＣＶ）

ＲＭＳＥＣＶ＝
∑
ｎ

ｉ＝１
（ｙ实际 －ｙ预测）２

槡 ｎ

预测标准差（ＳＥＰ）

ＳＥＰ＝
∑
ｎ

１
（ｙ实际 －ｙ预测）２

槡 ｎ
准确率（Ｐｒｅｃｉｓｉｏｎ）

Ｐｒｅｃｉｓｉｏｎ＝１－
ｙ实际 －ｙ预测
ｙ预测

　　注：ｙ实际、ｙ实际、ｙ预测分别为实测值、实测值均值、预测值；ｎ为建

模集（或验证集）的土壤样品数量。

标均有较明显改善。从ＳＥＰ来看，傅里叶变换、小波变换、ＳＧ
平滑、ＳＧ平滑＋傅里叶变换、ＳＧ平滑 ＋小波变换的值较小，
分别为 ０．０１９８７６、０．０１９８７７、０．０１９８７６、０．０１９８７６、
０．０１９８７７；从 ＲＭＳＥＣＶ来看，ＳＧ平滑 ＋一阶求导的值最小，
为０．００８８７７，其次为傅里叶变换、小波变换、ＳＧ平滑、ＳＧ平
滑 ＋傅里叶变换、ＳＧ平滑 ＋小波变换，其值分别为
０．０２４９７８、０．０２４９７９、０．０２４９７８、０．０２４９７８、０．０２４９７９；从 ｒ
来看，ＳＧ平滑、傅里叶变换、ＳＧ平滑 ＋傅里叶变换的值接近
１，为０．９８２６８６，其次是小波变换、ＳＧ平滑 ＋小波变换处理，
为０．９８２６８５；但从Ｐｒｅｃｉｓｉｏｎ来看，傅里叶变换、小波变换、ＳＧ
平滑、ＳＧ平滑＋傅里叶变换、ＳＧ平滑 ＋小波变换的值最大，
为０．９６５３６２。
　　综合来看，效果最好的是 ＳＧ平滑、傅里叶变换、ＳＧ平
滑＋傅里叶变换，由图２可知，模型的 ＳＥＰ、ＲＭＳＥＣＶ相对较
小，分别为０．０１９８７６、０．０２４９７８，ｒ最接近１，为 ０．９８２６８６，
Ｐｒｅｃｉｓｉｏｎ为０．９６５３６２。从全局波段来看，ＳＧ平滑、傅里叶变
换、ＳＧ平滑＋傅里叶变换适合土壤盐分含量的可见近红外光
谱预处理。

表２　ＰＬＳ模型对土壤中盐分含量的建模精度和预测能力

预处理方法 ＳＥＰ ＲＭＳＥＣＶ ｒ Ｐｒｅｃｉｓｉｏｎ
数据中心化 ０．０７００９３ ０．１５０４９７ ０．７５７０２９ ０．８７９２０７
傅里叶变换 ０．０１９８７６ ０．０２４９７８ ０．９８２６８６ ０．９６５３６２
小波变换 ０．０１９８７７ ０．０２４９７９ ０．９８２６８５ ０．９６５３６２
ＳＧ平滑 ０．０１９８７６ ０．０２４９７８ ０．９８２６８６ ０．９６５３６２
一阶求导 ０．０３４９３３ ０．０２５４０４ ０．９４５４９７ ０．９３９０５５
二阶求导 ０．０９１０６４ ０．１６１６１２ ０．５２８６０１ ０．８８９５０２
归一化处理 ０．０５３８９８ ０．１５５１４５ ０．８６４６２２ ０．９０９９８９
ＳＧ平滑＋数据中心化 ０．０７００８７ ０．１５０４８５ ０．７５７０７５ ０．８７９２１７
ＳＧ平滑＋傅里叶变换 ０．０１９８７６ ０．０２４９７８ ０．９８２６８６ ０．９６５３６２
ＳＧ平滑＋小波变换 ０．０１９８７７ ０．０２４９７９ ０．９８２６８５ ０．９６５３６２
ＳＧ平滑＋一阶求导 ０．０４５１６４ ０．００８８７７ ０．９０７０５７ ０．９２３０５６
ＳＧ平滑＋二阶求导 ０．０６６３１５ ０．１３５２１９ ０．７８６０４３ ０．９１４３９６
ＳＧ平滑＋归一化处理 ０．０５３８０１ ０．１５４６３６ ０．８６５１４７ ０．９１０１８７

２．２　ＳＰＡ选择特定波长后的ＰＬＳ模型
２．２．１　基于ＭＳＣ＋ＳＰＡ的优选波长　采用校正集６０个样本
的１５５７个光谱变量建立的ＰＬＳ全谱模型在建模过程中的光
谱数据量很大，同时还会引入干扰变量，反而会降低模型的预

测精度。在全谱范围内使用ＭＳＣ进行光谱预处理，之后使用
ＳＰＸＹ进行校正集样品划分处理，最后使用 ＳＰＡ算法进行光
谱变量压缩。由图３可知，模型中包含的变量数为６时，其均
方根误差（ＲＭＳＥ）最小，为０．０１１８０９。由图４可知，得到６个
特征波长，波数分别为 ４３９３．０４７、４２８５．０５３、４９７１．５８７、
３９９９．６４、７２９３．４６１、５２１０．７１７ｃｍ－１，其重要性依次减弱。

２．２．２　基于 ＳＰＡ特征波长的 ＰＬＳ模型　采用１３种光谱预
处理方法后建立ＳＰＡ－ＰＬＳ模型，由表３可知，数据中心化经
ＳＧ平滑后，各项指标均变差；归一化处理经 ＳＧ平滑后，各项
指标均向好的方向变化；傅里叶变换、小波变换、ＳＧ平滑、ＳＧ
平滑＋傅里叶变换、ＳＧ平滑＋小波变换这５种处理方式的４
项指标基本一样；一阶求导运用 ＳＧ平滑处理后，４项指标性
能变差；二阶求导经 ＳＧ平滑处理后，４个指标性能变差，ｒ变
化最剧烈。从ＳＥＰ来看，傅里叶变换、小波变换、ＳＧ平滑、ＳＧ
平滑＋傅里叶变换、ＳＧ平滑 ＋小波变换的值均较小，分别为
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０．０１６９３１、０．０１９１４４、０．０１７６８８、０．０１７６８８、０．０１９２６２；从
ＲＭＳＥＣＶ来看，傅里叶变换的值最小，为 ０．０１６７６９，其次是
ＳＧ平滑和ＳＧ平滑 ＋傅里叶变换的值，均为０．０１７１７３；从 ｒ
来看，傅里叶变换的值最接近１，为０．９８７４６７；从 Ｐｒｅｃｉｓｉｏｎ来
看，傅里叶变换、小波变换、ＳＧ平滑、ＳＧ平滑 ＋傅里叶变换、
ＳＧ平滑＋小波变换的值较大，为０．９６左右。

表３　ＳＰＡ－ＰＬＳ模型的预测结果

预处理方法 ＳＥＰ ＲＭＳＥＣＶ ｒ Ｐｒｅｃｉｓｉｏｎ
数据中心化 ０．０４９７３８ ０．１１００３３ ０．８８６０２１ ０．９１２２３７
傅里叶变换 ０．０１６９３１ ０．０１６７６９ ０．９８７４６７ ０．９６８９１５
小波变换 ０．０１９１４４ ０．０２０１２３ ０．９８３９４９ ０．９６４９５９
ＳＧ平滑 ０．０１７６８８ ０．０１７１７３ ０．９８６３１３ ０．９６７５２７
一阶求导 ０．０２６１２３ ０．０３７９９２ ０．９６９８９７ ０．９５１９２６
二阶求导 ０．１００５７１ ０．２５６０６１ ０．３４８０１２ ０．８２８１６７
归一化处理 ０．０７８２９９ ０．２３７４８６ ０．６８３５７３ ０．８５３６６１
ＳＧ平滑＋数据中心化 ０．０６６０２２ ０．１５７８０５ ０．７８８１８３ ０．８８４４７９
ＳＧ平滑＋傅里叶变换 ０．０１７６８８ ０．０１７１７３ ０．９８６３１３ ０．９６７５２７
ＳＧ平滑＋小波变换 ０．０１９２６２ ０．０２０３１６ ０．９８３７４８ ０．９６４７７１
ＳＧ平滑＋一阶求导 ０．０３３３１５ ０．０７６５６２ ０．９５０５５６ ０．９４１５４８
ＳＧ平滑＋二阶求导 ０．１３０２４６ ０．２９３８１９ ０．００００００ ０．７８３３７５
ＳＧ平滑＋归一化处理 ０．０７１３２９ ０．２１８３３５ ０．７４６９２９ ０．８６６０４７

　　综合来看，效果最好的是傅里叶变换，由图 ５可知，
ＳＰＡ－ＰＬＳ模 型 的 ＳＥＰ、ＲＭＳＥＣＶ相 对 较 小，分 别 为
０．０１６９３１、０．０１６７６９，ｒ最接近１，为０．９８７４６７，Ｐｒｅｃｉｓｉｏｎ为
０．９６８９１５。从局部特征波段来看，傅里叶变换适合土壤盐分
含量的可见近红外光谱预处理。

３　结论与讨论

研究表明，利用可见近红外光谱技术、光谱预处理算法和

连续投影算法检测土壤中的盐分是可行的。全波段建模过程

中，经过１３种光谱预处理后建立的 ＰＬＳ模型，效果最好的是
ＳＧ平滑、傅里叶变换、ＳＧ平滑 ＋傅里叶变换，模型的 ＳＥＰ、
ＲＭＳＥＣＶ都 较小，分别 为 ０．０１９８７６、０．０２４９７８，ｒ为
０．９８２６８６，Ｐｒｅｃｉｓｉｏｎ为０．９６５３６２。说明 ＳＧ平滑、傅里叶变
换、ＳＧ平滑＋傅里叶变换组合适合土壤盐分含量的可见近红
外光谱预处理。

　　经ＳＰＡ算法得到６个特征波长，将６个特征波长作为输
入，经１３种光谱预处理后建立的 ＰＬＳ模型中，效果最好的是
傅里叶变换，模型的ＳＥＰ、ＲＭＳＥＣＶ相对较小，且比较接近，分
别为 ０．０１６９３１、０．０１６７６９，ｒ为 ０．９８７４６７，Ｐｒｅｃｉｓｉｏｎ为

０．９６８９１５。从局部特征波段来看，傅里叶变换适合土壤盐分
含量的可见近红外光谱预处理。

　　比较全局波段和局部特征波段的模型，局部特征建模的
精确度有所提高，而模型的运算量大大降低，并具有较好的稳

定性。模型是否适合其他更广阔的区域有待进一步验证。
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