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摘　要：基于次生盐渍土修复过程中硝酸盐含量和同步实测光谱数据，针对原始光谱数据及其不

同变换后７种光谱数据集，分别以相关系数极值和间隔偏最小二乘２种方法分析其最佳敏感波段

范围。在此基础上，运用偏最小二乘回归（ｐａｒｔｉａｌ　ｌｅａｓｔ　ｓｑｕａｒｅｓ　ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，ＰＬＳＲ）方法，分别基于

全波段（４００～１　６５０ｎｍ）和分析获得的最佳敏感波段建立了次生盐渍土壤ＮＯ－
３ 含量的光谱反演模

型。结果表明，采用２种方法提取的土壤最佳敏感波段，均集中在８４４．５和８４６．１８ｎｍ；基于全波

段与最佳敏感波段的土壤ＮＯ－
３ 含量光谱反演模型，均以原始反射光谱经一阶微分处理的结果更为

显著；其中，基于间隔偏最小二乘法提取的７７５～８９９和１　０２５～１　１４９ｎｍ为最佳敏感波段的预测

模型，其决定系数Ｒ２ｐ 与标准差（ｒｏｏｔ　ｍｅａｎ　ｓｔａｎｄａｒｄ　ｅｒｒｏｒ　ｏｆ　ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ，ＲＭＳＥＰ）分别为０．９６２和

０．０５７。该研究结果可为今后次生盐渍土中硝酸盐含量的快速无损检测提供重要的科学参考。
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　　土壤次生盐渍化是国内外的设施栽培中普遍存

在的技术难题［１］。在设施蔬菜生产过程中，由 于 人

类不合理的灌溉、耕作栽培措施及大棚内高温高湿

的环境等原因，促使盐分离子随着水分逐渐上升并

在地表积聚，土壤中盐分含量尤其是硝酸盐含量增

加。土壤次生盐渍化的重要特征是土壤表层硝酸盐

的积累，随着大棚使用年限的增加，盐分的积累越来

越严重，传统理化实验测定土壤硝酸盐含量较为费

时费力，而土壤光谱响应模式与土壤化学成分、物理

性质等有着密切的关系，因此，应用高光谱技术便捷

有效地对次生盐渍化土壤中硝酸根离子进行诊断、
监测具有重要意义。

由于光 谱 数 据 的 信 息 量 较 大，全 波 段 光 谱 包

含较多光谱变量，在 建 立 校 正 模 型 前，进 行 最 佳 敏

感波段选择以提高 模 型 校 正 的 速 度 和 建 模 效 率 十

分必要。已有许多 盐 渍 土 光 谱 特 征 及 其 敏 感 波 段

的分析研究［２－６］，但 关 于 次 生 盐 渍 土 硝 酸 盐 含 量 的

光谱分析还鲜见 报 道。现 有 研 究 大 多 基 于 食 品 中

硝酸盐含 量 光 谱 数 据 的 测 定 分 析，如 小 松 菜 叶 片

的敏感波段范围为６７７～９６７ｎｍ［７］、青菜叶柄的敏

感波段范 围 为５６０、９０２、８８４和９０６ｎｍ［８］、日 本 萝

卜的敏感波段范围为５６０～９０６ｎｍ［９］、菠萝中硝酸

盐含量的最佳 波 段 范 围 为６００～１　２００ｎｍ［１０］。选

取最佳敏感波段采 用 的 方 法 大 多 数 为 相 关 系 数 极

值法［８］和间隔 偏 最 小 二 乘 法［１０－１２］。其 中 应 用 较 多

的间隔偏 最 小 二 乘 法（ｉｎｔｅｒｖａｌ　ｐａｒｔｉａｌ　ｌｅａｓｔ　ｓｑｕａｒｅｓ
ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，ｉＰＬＳ）（Ｎｏｒｇａａｒｄ［１１］），是 以 偏 最 小 二 乘

回归（ｐａｒｔｉａｌ　ｌｅａｓｔ　ｓｑｕａｒｅｓ　ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，ＰＬＳＲ）模 型 最

终的预测 结 果 作 为 最 佳 敏 感 波 段 选 择 标 准，自 变

量之间的多 重 相 关 性 在ＰＬＳＲ提 取 主 因 子 的 过 程

中得以消除，该方法能对模型预测能力有较明显

的改进，是 获 得 性 能 更 佳 模 型［１２］的 一 种 方 法。不

同研究对象中硝酸 盐 含 量 的 最 佳 敏 感 波 段 主 要 集

中在可见光－近 红 外 区 域，而 对 于 土 壤 中 硝 酸 盐 含

量的光谱测定及其 光 谱 特 征 的 研 究 还 有 待 深 入 分

析研究。因 此，定 量 地 研 究 盐 渍 土 中 硝 酸 盐 含 量

的光谱响 应 特 性，分 析 其 最 佳 敏 感 波 段 并 建 立 土

壤硝酸盐 含 量 光 谱 反 演 模 型 具 有 重 要 的 意 义，是

探索次生盐渍化 土 壤 中 硝 酸 盐 含 量 快 速、无 损、有

效地检测的重要内容。
本文结合次生盐渍化土壤微生物修复整个过程

中同步实测的硝酸盐含量和光谱数据，通过对光谱

数据变换分 析，并 进 一 步 采 用ｉＰＬＳ及 相 关 系 数 极

值法 提 取 最 佳 敏 感 波 段 范 围，在 此 基 础 上，利 用

ＰＬＳＲ建立土壤 硝 酸 盐 的 光 谱 监 测 模 型，为 基 于 高

光谱快速无损监测检测次生盐渍土中硝酸盐含量提

供理论基础和技术支撑。

１　材料与方法

１．１　实验设计及材料

本研究供试土 壤 样 品 来 源 于 上 海 市 嘉 定 上 海

绿望 蔬 果 合 作 社 的１－３－８号 设 施 栽 培 大 棚（北 纬

３１°３７′，东经１２１°１４′）。此大棚从该 农 民 专 业 合 作

社２０１１年成 立 开 始，一 直 种 植 蔬 菜，由 于 施 用 肥

料过多，自然淋洗 少 和 不 科 学 的 管 理 措 施 等 原 因，
土壤已呈现出次 生 盐 渍 化 现 象。在 该 研 究 区 的 土

壤盐分中，阴 离 子 以 ＮＯ－
３ 和ＳＯ２－４ 为 主，其 中，ＮＯ－

３

占阴离子总量的３９％，其他的阴离 子 含 量 很 少；阳

离子以Ｃａ２＋ 为 主，占 阳 离 子 总 量 的６０％，余 下 的

依次为Ｎａ＋、Ｍｇ２＋ 和 Ｋ＋，其 基 本 理 化 性 质 如 表１
所示。

表１　供试土壤的基本理化性质

Ｔａｂ．１　Ｔｈｅ　ｐｈｙｓｉｃｏ－ｃｈｅｍｉｃａｌ　ｃｈａｒａｃｔｅｒｉｓｔｉｃｓ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｔｅｓｔｅｄ　ｓｏｉｌ　 ｇ／ｋｇ

指标
Ｉｎｄｉｃａｔｏｒ ｐＨ

有机质
Ｏｒｇａｎｉｃ　ｍａｔｔｅｒ Ｃａ２＋ Ｍｇ２＋ Ｎａ＋ Ｋ＋ ＮＯ－

３ Ｃｌ－ ＨＣＯ－
３ ＳＯ２－４

实测值
Ｍｅａｓｕｒｅｄ　ｖａｌｕｅ ７．４４０　 ２６．８５０　 ２．１０４　 ０．６２５　 ０．６４９　 ０．１３２　 ０．７１４　 ０．３８５　 ０．１０７　 ０．６２９
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　　施用对次生盐渍化土壤有较好改良和修复效果

的 菌 株 ＮＣＴ－２ （巨 大 芽 孢 杆 菌，Ｂａｃｉｌｌｕｓ
ｍｅｇａｔｅｒｉｕｍ）［１３］制成微生物菌剂进行修复实验。土壤

修复实验共设４个处理（对照、ＮＣＴ－２菌剂＋常规施

肥、秸秆粉＋常规施肥和常规施肥），每个处理设左、
中和右３个重复，采用的自然光照与耕作管理措施均

与田间情况相同。在整个盐渍土的修复过程中，同步

进行次生盐渍土壤硝酸盐含量和高光谱的测定分析。

１．２　数据获取

１．２．１　土壤样本的采集与理化分析

土壤修 复 实 验 历 经７４ｄ，分 别 在 种 植 上 海 青

（Ｂｒａｓｓｉｃａ　ｃｈｉｎｅｎｓｉｓ　Ｌ．）后 的 第１天（２０１４年１１月

１２日），第７、１４、２８、４２、５６天及青菜收获前（２０１５年

１月２６日），进行土壤样品采样分析。采用“Ｓ”型土

壤采样法，采集各个样点０～２０ｃｍ的表层土壤，每

次采集１２个 土 壤 样 本，７次 共 采 集８４个 土 样。带

回实验室后自然风干，经简单的处理后（除去一些杂

草和石头，手工磨碎），过１００目筛（０．１５ｍｍ），装入

编号的密封袋中，分为２份，一份用来测定土壤的理

化指标，另一份用来测定土壤的光谱。
盐分含量分析时按土水比＝１∶５制备待测液，

浸提后，参照《土壤农业化学分析方法》中分析方法分

别测 定ｐＨ、电 导 率 和 可 溶 性 盐 离 子（Ｃｌ－、ＳＯ２－４、

ＨＣＯ－
３、ＣＯ２－３、Ｎａ＋、Ｋ＋、Ｍｇ２＋和Ｃａ２＋）含量；土壤ＮＯ－

３

含量是通过称取４ｇ新鲜土壤置于５０ｍＬ三角瓶中，
用２ｍｏｌ／Ｌ的ＫＣｌ溶液浸提新鲜土样，按土 水 比＝
１∶５，在１８０ｒ／ｍｉｎ、２５℃的摇床上振荡１ｈ后静置，过
滤，采用连续流动分析仪（ＡＡ３）测定。土壤样本在自

然风干后（含水量均控制在１０％以下）进行光谱测试，
以尽可能排除水分因素的影响，保证离子含量对盐渍

土光谱反射率影响的单一性及可靠性［１４－１５］。

１．２．２　土壤样本的光谱数据测定

实验室光谱测定在暗室内进行，使用的是荷兰

Ａｖａｎｔｅｓ公司生产的ＡｖａＦｉｅｌｄ－２便携式高光谱地物

波谱仪（野外光谱辐射仪），该光谱仪光谱响应范围

３５０～１　７００ｎｍ，采样间隔在３５０～１　０４０ｎｍ范围

为０．５９ｎｍ，在１　０４０～１　７００ｎｍ范围为３．８ｎｍ。
将研磨后的土样置于直径１０ｃｍ、深２ｃｍ的培养皿

中，装满后，采用直尺将其表面刮平。以１　０００Ｗ 的

卤素灯作为光谱测量的光源，调节光照角度使得灯

光最亮 处 位 于 样 品 中 央，探 头 视 场 角 为５°，探 头 垂

于土样上方１５ｃｍ。每个土壤样品测量前均进行白

板校正，各土样分别采集５条光谱曲线，取其算术平

均作为该土壤样品的反射率。

１．３　研究方法

１．３．１　光谱数据变换分析

本研究尝试了３４种光谱变换对原始光谱数据

进行分析，选取了各个变换的全波段建模结果理想

的变换用于进一步的分析。首先对原光谱数据及每

一种变换分析后的光谱数据分别建立全波段ＰＬＳＲ
预测模型，然后，将每一种变换对应的ＰＬＳＲ模型精

度与原光谱数据对应的模型精度进行比较，以模型

的相关系数与决定系数显著提高，标准偏差与标准

差变小为评判基准［１６］，挑选模型精度提高的光谱变

换进行下一步处理。本文选出的效果较好的光谱变

换包 括：一 阶 微 分（差 分）（ｆｉｒｓｔ　ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ，ＦＤ）、一

阶 微 分 （Ｓ． Ｇｏｌａｙ）（Ｓａｖｉｔｚｋｙ － Ｇｏｌａｙ　ｆｉｒｓｔ
ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ，ＳＧＦＤ）、倒 数（ｉｎｖｅｒｓｅ　ｏｆ　Ｒ，１／Ｒ）、对 数

（ｌｏｇａｒｉｔｈｍ　ｏｆ　Ｒ，ＬｏｇＲ）、对 数 的 倒 数（ｉｎｖｅｒｓｅ　ｏｆ
ＬｏｇＲ，１／ＬｏｇＲ）、倒 数 的 对 数［ｌｏｇａｒｉｔｈｍ　ｏｆ　１／Ｒ，

Ｌｏｇ（１／Ｒ）］６种光谱变换数据集［１６］。

１．３．２　最佳敏感波段分析

用偏最小二乘 法 建 立 盐 渍 土 ＮＯ－
３ 含 量 预 测 模

型时，全波段参 加 建 模 将 有１　３３６个 波 段 的 光 谱 反

射率作为自变量，最佳敏感波段的分析是建立有效

土壤盐含量光谱反演模型的基础。
针对最佳变换光谱数据，本文在最佳敏感波段

的分析上尝试了２种不同的方法。第一种方法为相

关 系 数 极 值 提 取 法［１７］ （ｅｘｔｒｅｍａ　ｏｆ　ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ
ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ，ＥＣＥ），即基于土壤 ＮＯ－

３ 含量与光谱反

射的相关系数，选定ＮＯ－
３ 含量与光谱反射率之间相

关系数曲线的波峰点（系数最高）的多个波段为最佳

波段；第二种 方 法 为 间 隔 偏 最 小 二 乘 回 归 方 法［１１］，
它是将全波段光谱数据（共１　３３６个数据点）等分为

ｋ个子区间（ｋ＝１０、２０、３０），分别对每个子区间建立

ＮＯ－
３ 含 量 的ＰＬＳＲ模 型，以 交 叉 验 证 均 方 根（ｒｏｏｔ

ｍｅａｎ　ｓｑｕａｒｅ　ｅｒｒｏｒ　ｏｆ　ｃｒｏｓｓ－ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ，ＲＭＳＥＣＶ）的
值越小，对应 校 正 模 型 的 预 测 能 力 越 好［１０］为 标 准，
得到每个间隔区间（１０、２０、３０）下的最佳２个子区间

内的波段范围为最佳敏感波段。

１．３．３　关系模型的建立及模型评价指标

首先对土壤样本进行预处理，即建模集中异常

样本的剔除和建模集样本的选取。所谓异常样本，
是指浓度标准值或光谱数据存在较大误差的样品。
本研究将去除异常样本后的７７个样本分为建模样

本５１个（２／３）和校正样本２６个（１／３）［４］。建模样本

的选取 采 用 含 量 梯 度 法，即 将 样 本 集 中 的 样 品 按

ＮＯ－
３ 含量值范围分为８个子范围，然后统计落入各

０９ 6
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个子范围内的样品数，最后在这些子范围内根据落

入样品数的多少随机选取５１个样本作为建模样本，
剩余的２６个样本作为校正样本。

偏最小二乘回归是将因子分析和回归分析相结

合的方法，它不仅仅考虑因变量与自变量集合的回

归建模，还采用成分提取的方法，在变量系统中提取

对系统有最佳解释能力的新综合变量，再对它们进

行回归建模［１８］。本 文 采 用ＰＬＳＲ的 建 模 方 法 对 盐

渍土中ＮＯ－
３ 含量进行预测，分别以全波段的反射率

和２种方法选取的最佳敏感波段的反射率为自变量

建立土壤硝酸盐光谱反演模型，建模的过程中的验

证方法采用交叉验证（ｆｕｌｌ　ｃｒｏｓｓ　ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ），模型因

子数直接采用软件建议的个数。
对模型精度和质量的分析，通过计算比较模型

的决定 系 数（Ｒ２）、建 模 样 本 的 标 准 偏 差（ｓｔａｎｄａｒｄ
ｅｒｒｏｒ　ｏｆ　ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ，ＳＥＣ）与 标 准 差 （ｒｏｏｔ　ｍｅａｎ
ｓｔａｎｄａｒｄ　ｅｒｒｏｒ　ｏｆ　ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ，ＲＭＳＥＣ）、校正样本的

标准 偏 差（ｓｔａｎｄａｒｄ　ｅｒｒｏｒ　ｏｆ　ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ，ＳＥＰ）与 标

准 差 （ｒｏｏｔ　ｍｅａｎ　ｓｔａｎｄａｒｄ　ｅｒｒｏｒ　ｏｆ　ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ，

ＲＭＳＥＰ）来评 价 并 判 断 选 择 最 优 模 型［１９］。决 定 系

数越大、标准偏差与标准差越小的模型，其预测能力

越强、稳定性越高［１６］。对原始光谱数据进行变换处

理 以 及 建 立 偏 最 小 二 乘 回 归 模 型 均 应 用 Ｔｈｅ
Ｕｎｓｃｒａｍｂｌｅｒ　９．７软件完成。

２　结果与分析

２．１　修复过程中土壤ＮＯ－
３ 含量及其光谱反射率的

变化

盐 渍 土７４ｄ的 修 复 过 程 中，土 壤 ＮＯ－
３ 含 量 及

其光谱反射率的变化如图１ａ所示。其 中，ＮＯ－
３ 含

量为每个修复时 间 段 内１２个 土 壤 样 品 的 均 值，反

射率为７７５～８９９和１　０２５～１　１４９ｎｍ波段光谱反

射率 的 均 值。ＮＯ－
３ 含 量 的 变 化 整 体 呈 现 大 幅 降

低，然后逐步回升 后 再 次 降 低 的 态 势，从 修 复 前 的

０．７１４ｇ／ｋｇ降至修复１ｄ的０．５２１ｇ／ｋｇ、修 复７ｄ
的０．２２０ｇ／ｋｇ及 修 复１４ｄ的０．２０８ｇ／ｋｇ，修 复

２８ｄ稍有回 升 为０．４２６ｇ／ｋｇ，在 修 复４２ｄ再 次 降

低 到０．３５７ｇ／ｋｇ，然 后 在 修 复５６ｄ升 到０．５１４
ｇ／ｋｇ后，最终在修复７４ｄ定格在０．４３５ｇ／ｋｇ，低于

修复前的 ＮＯ－
３ 含 量，由 此 说 明 微 生 物 菌 剂 对 降 低

土壤中ＮＯ－
３ 含 量 有 效。相 应 地，同 步 测 量 的 土 壤

光谱反射 率 呈 基 本 相 似 的 变 化 趋 势，特 别 是 在 修

复的７到１４ｄ及２８到７４ｄ，土 壤 ＮＯ－
３ 含 量 变 化 曲

线的斜率在 修 复７到１４ｄ、２８到４２ｄ、４２到５６ｄ
和５６到７４ｄ分 别 为－０．００２、－０．００５、０．０１１和

－０．００４，相 应 的 光 谱 曲 线 斜 率 分 别 是－０．００１、

－０．００１、０．００３和－０．００２。

图１　修复过程中土壤ＮＯ－
３ 含量与光谱反射率的变化（ａ）及土壤修复不同时间段土壤光谱反射率随波长的变化（ｂ）

Ｆｉｇ．１　Ｔｈｅ　ｃｈａｎｇｅ　ｏｆ　ｓｏｉｌ　ｎｉｔｒａｔｅ　ｃｏｎｔｅｎｔ　ａｎｄ　ｓｐｅｃｔｒａｌ　ｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅ（ａ），ｔｈｅ　ｃｈａｎｇｅ　ｏｆ

ｓｏｉｌ　ｓｐｅｃｔｒａｌ　ｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅ　ｗｉｔｈ　ｔｈｅ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｒｅｍｅｄｉａｔｉｏｎ　ｔｉｍｅ（ｂ）

　　不同修复时间段内的土样光谱曲线在总体趋势

和形态上基本一致（图１ｂ），在４００．１１～１　３７６．２４和

１　４１１．９０～１　６４９．１５ｎｍ波段范围内，反射率随着

波长的增加而增加，以７６０ｎｍ为分界点，７６０ｎｍ之

前，土壤反射率随着波长的增加呈现明显的上升趋

势；７６０ｎｍ之后，光谱反射率 增 长 速 度 整 体 缓 慢 增

大并逐渐趋于平缓，在１　４１１．９０ｎｍ左右能清晰识

别到反映水汽吸收的吸收谷。
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２．２　最佳敏感波段选取

２．２．１　极值提取最佳敏感波段范围

基于相关系数极值提取的最佳敏感波段除ＦＤ和

ＳＧＦＤ外，大部分光谱数据集的敏感波段数为３～９个，
且ＦＤ和ＳＧＳＤ的最佳敏感波段范围相同。各变换的

最佳敏感波段聚集在６１６．９４、７５３．９６、７５４．５２、８３７．７９、

８４４．５、８４６．１８、１　１４４．８４、１　１４８．６、１　３２２．１７、１　３２５．７９、

１　４１５．４５、１　４１９ｎｍ和１　６３５．８４～１　６４９．１５ｎｍ。

２．２．２　间隔偏最小二乘法提取最佳敏感波段范围

选取在盐渍土 ＮＯ－
３ 含量的全波段ＰＬＳＲ模 型

中模型精度最高的变换（ＳＧＦＤ）进行间隔偏最小二

乘回归法来提取最佳敏感波段。在ｉＰＬＳ计算过程

中，全波段范围的光谱首先被分为１０、２０和３０个间

隔区域，分别挑选出各间隔区域下的最优的２个子

区间。
将全波段分为１０个间隔区域，利用ｉＰＬＳ分别

将 这１０个 间 隔 区 域 的 光 谱 作 为 输 入 变 量 建 立

ＰＬＳＲ模型，通过 对 比 各 个 子 区 间 光 谱 所 建 立 的 模

型 的 ＲＭＳＥＣＶ 值，得 到 ７７５～８９９ 和 １　０２５～
１　１４９ｎｍ为 １０ 个 子 区 间 下 的 最 优 区 间，其

ＲＭＳＥＣＶ值分别为０．２８１和０．２８６；将全波段分为

２０个间隔区 域，得 到９６７～１　０２９和８４１～９０３ｎｍ
为２０个子区间下的最优区间，其ＲＭＳＥＣＶ值分别

为０．２８５和０．２８９；将 全 波 段 分 为３０个 间 隔 区 域，
得到９６７～１　０２９和８４１～９０３ｎｍ为３０个子区间下

的最优区间，其ＲＭＳＥＣＶ值均为０．２９３。
基于ｉＰＬＳ方法将全波段分为１０、２０和３０个子

区间，所确定的土壤ＮＯ－
３ 含量最佳光谱响应波段范

围基本上是一致的，主要集中在８４１～８６０和１　０２５
～１　０２９ｎｍ。本文综合考虑基于ＥＣＥ和ｉＰＬＳ　２种

方法分别求出的敏感波段，取２种方法的交集波段，
得 到 ＮＯ－

３ 最 佳 敏 感 波 段 范 围 交 集 为 ８４４．５０
和８４６．１８ｎｍ。

２．３　土壤ＮＯ－
３ 含量和光谱反射率的关系模型

分 别 以 最 佳 敏 感 波 段 和 全 波 段 （４００～
１　６５０ｎｍ）的光谱数据 为 自 变 量，ＮＯ－

３ 含 量 为 因 变

量，采用ｌｅａｖｅ－ｏｎｅ－ｏｕｔ交叉验证法确定 回 归 模 型 中

的最佳因子数建立土壤ＮＯ－
３ 含量的ＰＬＳＲ模型。

２．３．１　全波段模型的建立

以原始光谱数据及其６种光谱变换数据分别与土

壤ＮＯ－
３ 含量建立的ＰＬＳＲ全波段模型表明，相比于原

始反射率来看，ＳＧＦＤ和ＦＤ变换对全波段反演模型的

精度具有明显的改善作用，而１／Ｒ、ＬｏｇＲ、１／ＬｏｇＲ和

Ｌｏｇ（１／Ｒ）处理后模型精度有所上升，但改善模型精度

作用稍弱。其中，ＳＧＦＤ能显著改善模型的预测效果，
其校正集的相关系数和决定系数最高，分别为０．９３２和

０．８６９，并且建模集和校正集的标准差较接近，分别为

０．１０９和０．１０７，ＲＭＳＥＰ由原始光谱０．２６２的下降到

０．１０７，下降了５９％。因此，在本研究中，采用该光谱变

换形式建立的全波段盐渍土ＮＯ－
３ 含量ＰＬＳＲ预测模型

最为理想。

２．３．２　基于最佳敏感波段土壤ＮＯ－
３ 含量光谱模型

的建立

　　基于２种最佳敏感波段提取方法的敏感波段光

谱数据 作 为 自 变 量，ＮＯ－
３ 含 量 作 为 因 变 量，利 用 交

叉验证的 方 法 分 别 建 立 偏 最 小 二 乘 模 型。综 合 来

看，用ＳＧＦＤ建立的ＥＣＥ最 佳 波 段 土 壤 ＮＯ－
３ 含 量

反演 模 型 最 优（表 ２），其 校 正 集 的 决 定 系 数 为

０．５０５，ＳＥＰ为０．２１０，ＲＭＳＥＰ为０．２０７，与 建 模 样

本的标准偏差和标准差均很接近。

表２　基于相关系数极值下土壤ＮＯ－
３ 含量的ＰＬＳＲ建模结果

Ｔａｂ．２　Ｔｈｅ　ＰＬＳＲ　ｍｏｄｅｌ　ａｃｃｕｒａｃｙ　ｂｙ　ＥＣＥ　ｆｏｒ　ｎｉｔｒａｔｅ　ｃｏｎｔｅｎｔ　ｏｆ　ｓｏｉｌ
光谱变换形式

Ｐｒｅ－ｐｒｏｃｅｓｓｉｎｇ　ｔｒａｎｓ
ｆｏｒｍａｔｉｏｎｓ　ｏｆ
ｓｐｅｃｔｒａ

主成分数
ＰＣ

建模集
Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ　ｓｅｔ

校正集
Ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ　ｓｅｔ

Ｒ２ｃ ＳＥＣ　 ＲＭＳＥＣ　 Ｒ２ｐ ＳＥＰ　 ＲＭＳＥＰ
Ｒ　 １　 ０．１９１　 ０．２７５　 ０．２７２　 ０．２９６　 ０．２５２　 ０．２４７
ＦＤ　 ２　 ０．５３６　 ０．２０８　 ０．２０６　 ０．５０１　 ０．２１１　 ０．２０８
ＳＧＦＤ　 ２　 ０．５３２　 ０．２０９　 ０．２０７　 ０．５０５　 ０．２１０　 ０．２０７
１／Ｒ　 １　 ０．１９２　 ０．２７５　 ０．２７２　 ０．２９１　 ０．２５３　 ０．２４８
ＬｏｇＲ　 １　 ０．１９２　 ０．２７５　 ０．２７２　 ０．２９４　 ０．２５２　 ０．２４７
１／ＬｏｇＲ　 １　 ０．１９３　 ０．２７５　 ０．２７２　 ０．２９４　 ０．２５２　 ０．２４７
Ｌｏｇ（１／Ｒ） １　 ０．１９２　 ０．２７５　 ０．２７２　 ０．２９５　 ０．２５２　 ０．２４７

　　在间隔偏最小二乘法提取最佳敏感波段的方法

下，分析表明，当全波段被分为１０个间隔子区间时，
其ＲＭＳＥＣＶ值最小的２个子区间建立的ＮＯ－

３ 含量

反演模型精度 最 高（表３），其 校 正 集 样 本 的 决 定 系

数Ｒ２ｐ达到了０．９６２，校正集样本的标 准 偏 差（ＳＥＰ）
为０．０５６，校正标准差（ＲＭＳＥＰ）为０．０５７，与建模样

２９ 6
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本的标准 偏 差（ＳＥＣ）０．０３１和 标 准 差（ＲＭＳＥＣ）０． ０３１均很接近，说明其预测效果好。

表３　基于间隔偏最小二乘下土壤ＮＯ－
３ 含量的ＰＬＳＲ建模结果

Ｔａｂ．３　Ｔｈｅ　ＰＬＳＲ　ｍｏｄｅｌ　ａｃｃｕｒａｃｙ　ｂｙ　ｉＰＬＳ　ｆｏｒ　ｎｉｔｒａｔｅ　ｃｏｎｔｅｎｔ　ｏｆ　ｓｏｉｌ

方法
Ｍｅｔｈｏｄ

主成分数
ＰＣ

建模集
Ｃａｌｉｂｒａｔｉｏｎ　ｓｅｔ

校正集
Ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ　ｓｅｔ

Ｒ２ｃ ＳＥＣ　 ＲＭＳＥＣ　 Ｒ２ｐ ＳＥＰ　 ＲＭＳＥＰ　　　

Ⅱ１０　 ８　 ０．９８９　 ０．０３１　 ０．０３１　 ０．９６２　 ０．０５６　 ０．０５７

Ⅱ２０　 ３　 ０．８２１　 ０．１２９　 ０．１２８　 ０．８５２　 ０．１１５　 ０．１１３

Ⅱ３０　 ３　 ０．７７７　 ０．１４５　 ０．１４３　 ０．８３７　 ０．１２０　 ０．１１９

　　＊ＩＩ１０分别指将全波段分割为１０个子区间下的最佳２个子区间，其他的以此类推。

　　校正集的预测值和实测值相关图是判断验证模

型结果最为直观的方法。首先，选取了全波段以及

２种最佳敏感波段中的次生盐渍土最佳ＰＬＳＲ预测

模型，然后以校正集ＮＯ－
３ 含量实测值为Ｘ轴，ＮＯ－

３

含量预测值为Ｙ轴，做出散点图，并添加趋势线。
次生盐渍土ＮＯ－

３ 含 量 实 测 值 与 反 演 模 型 预 测

值的散点图如图２所示，图２ａ为全波段ＳＧＦＤ实测

值和模型预测值的散点图，图２ｂ为间隔偏最小二乘

提取的最佳 敏 感 波 段ＳＧＦＤ实 测 值 和 模 型 预 测 值

的散点图，图２ｃ为相关系数极值提取的最佳敏感波

段ＳＧＦＤ实测 值 和 模 型 预 测 值 的 散 点 图。以 校 正

集的预测值和测量值拟合趋势线接近１∶１为标准，

ＮＯ－
３ 含 量 的 预 测 值 与 实 测 值 在 全 波 段、ｉＰＬＳ和

ＥＣＥ方 法 下 的 决 定 系 数 分 别 为０．８６９、０．９６２和

０．５０５。这 表 明，模 型 的 准 确 性 是 可 以 接 受 的。以

ＳＧＦＤ变换下的ｉＰＬＳ预测模型最佳，其反演效果优

于全波段的ＰＬＳＲ模型，且自变量个数由１　３３６个

简化为３１７个，以ＳＧＦＤ变换下的ＥＣＥ预测模型虽

在模型精度上略低于其他２个模型，但它变量个数

最少，可适用于对模型精度要求不高的场合。

３　结论

３．１　在跟踪土壤修复过程的７４ｄ中，７７５～８９９ｎｍ
和１　０２５～１　１４９ｎｍ波段范围的平均光谱反射率与土

壤ＮＯ－
３ 含量的变化总体一致。在土壤修复的２８～

７４ｄ，土壤ＮＯ－
３ 含量和光谱反射率趋势几近一致，在

修复第２８和５６天，设施土壤ＮＯ－
３ 含量略有回升，平

均反射率也呈不同程度的增强。光谱反射率对于土

壤ＮＯ－
３ 含量渐变过程的敏感，说明土壤光谱反射率

对盐渍土ＮＯ－
３ 含量变化具有较好的指示作用。

３．２　基于相关系数的极值和间隔偏最小二乘２种

方法提取的 土 壤 ＮＯ－
３ 含 量 最 佳 敏 感 波 段，集 中 在

８４４．５０和８４６．１８ｎｍ波段范围，且与领域内已有

图２　ＮＯ－
３ 含量实测值和模型预测值的散点图

Ｆｉｇ．２　Ｔｈｅ　ｓｃａｔｔｅｒｐｌｏｔ　ｏｆ　ｍｅａｓｕｒｅｄ　ｖａｌｕｅｓ　ａｎｄ　ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ

ｖａｌｕｅｓ　ｏｆ　ｍｏｄｅｌ　ｆｏｒ　ｎｉｔｒａｔｅ　ｃｏｎｔｅｎｔ
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相关研究结 果 基 本 一 致［７，９－１０］一 致。在 相 关 系 数 极

值提取法下的自变量波段个数大多为３～１４个，自

变量个数较少，从波段的数目上明显优于间隔偏最

小二乘法，但所建模型精度低于间隔偏最小二乘法

提取最佳敏感波段建立的模型。

３．３　应用ＰＬＳＲ方法，基于全波段和最佳敏感波段光

谱反射率建立的不同变换下土壤ＮＯ－
３ 含量预测模型，

以间隔 偏 最 小 二 乘 法 下 提 取 的７７５～８９９和１　０２５～
１　１４９ｎｍ为最佳敏感波段在预测次生盐渍化土壤ＮＯ－

３

含量中取得了较高的模型精度，相应的预测模型Ｒ２ｐ 最

高值达到了０．９６２，ＲＭＳＥＰ为０．０５７。同时，本研究中

预测大棚盐渍土ＮＯ－
３ 含量的全波段与最佳敏感波段

模型中最理想的光谱变换均为原始反射光谱经一阶微

分处理，这与已有研究结果一致［１０］。
进一步研究中可针对多个敏感波段进行组合运

算的方法以减少波段个数，简化模型。另外，期望通

过更多光谱变换组合的方法更好地突出次生土壤光

谱的吸收特征，为可见光－近红外提取次生盐渍土信

息提供更多有效方法。
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