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北京地区粘壤土全氮含量的光谱预测模型
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摘要: 为实现快速准确地测量土壤的全氮含量，以北京地区粘壤土为样本，对其进行化学测量和光谱分析。利用波
长为 350 ～ 2 500 nm的光谱数据与实际测得的全氮含量进行相关性分析，选取相关性最大的特征波段构建土壤全
氮含量的估算模型。将原光谱反射率和吸光度分别进行一阶微分、二阶微分变换，力求建立精准优化的土壤全氮
含量预测模型。结果表明:反射率和吸光度与土壤全氮含量的相关性低，无法用于构建土壤全氮含量预测模型。
在其他变换形式中，反射率二阶微分和吸光度二阶微分与土壤全氮含量的相关性最显著，相关系数的绝对值最大

分别为 0. 868 和 0. 846。相关性最大的特征波段为 425 ～ 527 nm、819 nm、1 390 ～ 1 391 nm和 2 200 ～ 2 219 nm。采用
一元线性回归和多元逐步回归建立预测模型，最终得到土壤全氮含量最优估算模型以吸光度二阶微分为自变量的

多元逐步回归模型，说明光谱结合多元逐步回归法预测土壤全氮含量的方法是可行的。最优模型决定系数 Ｒ2 为

0. 829，统计量 F为 86. 377，均方根误差 ＲMSE为 0. 104。该模型可用于预测北京地区粘壤土的土壤全氮含量。
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Abstract: In order to quickly and accurately measure the soil total nitrogen content ( STNC ) ，72 soil
samples were collected from Beijing City for chemical measurements and spectral analysis． By correlation
analysis of the actual measured nitrogen content with spectral data which wavelength is 350 ～ 2 500 nm，
the most relevant characteristic wave bands were selected to build the STNC estimation models． To
establish accurate and optimized predictive model of STNC，the spectral reflectance and absorbance were
converted into first-order differential and second-order differential． The results showed that both spectral
reflectance and absorbance had a low correlation with STNC，so they could not be used to build prediction
model． Their correlations were improved by transforming them to the first-order differential and the
second-order differential． In various transformation of reflectance，the second-order differential and the
second-order differential of absorbance were the most relational with STNC． The maximum absolute values
of correlation coefficient were 0. 868 and 0. 846． The most relevant characteristic bands were 425 ～
527 nm，819 nm，1 390 ～ 1 391 nm and 2 200 ～ 2 219 nm． STNC models were built through linear
regression and multivariate stepwise regression． The reciprocal logarithm second-order differential model
based on multivariate stepwise regression was the optimal model among the 10 prediction models
established in this article． This conclusion proved that it is feasible to use multivariate stepwise method
for predicting STNC． The Ｒ2 of the optimal model was 0. 829，statistics value was 86. 377 and the ＲMSE
was 0. 104． This model can be used to predict the STNC of clay loam soil in Beijing City．
Key words: clay loam soil; Beijing area; total nitrogen; spectrum; multivariate stepwise regression;

linear regression



引言

“精细农业”［1］旨在快速准确地采集影响农作
物生长的变量信息，其中土壤肥力为优先考虑的变

量。土壤氮素是土壤肥力的重要组成部分。土壤中
氮含量的丰缺影响着作物的生长情况、产量以及作
物品质［2］。传统的化学测定方法例如 Kjeldhl 法和
Bremner法虽然仍被大范围应用于测量土壤中的全
氮含量，但是这类方法都有耗时、繁琐、会产生污染
物等缺点，而且无法在田地直接测定。光谱分析技
术因为快速、便捷、无污染和不破坏样本等优点，被
认定为可高效准确测定土壤全氮含量的测定方

法［3］。
近年来在光谱测量土壤全氮含量方面的研究日

益增多。土壤全氮含量的光谱反射率会受到许多因
素的影响，例如土壤水分、粒度、松紧程度和均匀性
等。用光谱预处理对原始光谱反射率进行滤波，能
在一定程度上消除其他土壤因素引起的误差，提高

光谱分析的准确度。以不同地区的土壤和不同类型
的土壤为样本得到光谱反射率的敏感波段不同，构

建的高光谱预测模型也有区别。土壤类型的差异和
环境差异都会影响土壤全氮含量的光谱特征波段以

及光谱最终的估算模型。DALAL 等［4］发现预测土
壤全氮含量的光谱敏感波段为 1 700 ～ 2 100 nm。彭
玉魁等［5］首次利用近红外光谱( NIＲS) 分析法对我
国黄土地区的土壤总氮含量进行分析，构建的预测

模型相关系数高达0. 942。于飞健等［6］测定了2 mm和
0. 15 mm粒度风干土的近红外光谱，并用偏最小二
乘法建立了估算模型，模型决定系数高达 0. 88 和
0. 90。赵锁劳等［7］对我国的黄土区土壤总氮进行光
谱分析，并利用多元回归法建立数学模型且定标的

相关系数高达 0. 94。CHANG等［8］使用偏最小二乘
回归构建了土壤全氮含量的近红外光谱预测模型，

且经过交叉验证其测量值和预测值间的相关系数全

部高于 0. 86。张娟娟等［9］发现土壤全氮含量的敏
感波段为 500 ～ 900 nm 和 1 250 ～ 1 490 nm，并利用
BP神经网络等方法构建了土壤全氮含量的估算模
型。LEE等［10］在研究土壤特性和光谱特性过程中，
发现土壤类型和土壤取样深度不同，土壤全氮含量

的特征波段会有差异。张雪莲等［11］用近红外光谱构
建了 5个不同地区土壤总氮预测模型，但模型在地区
间土壤交叉分析结果很差，表明预测模型会受土壤类

型的影响。徐永明等［12］在得到土壤高光谱曲线后发现
敏感波段为2 160 ～2280 nm和2 448 ～2476 nm，并得到
反射率的一阶导数和其倒数的对数所建立的回归模

型准确度更高的结论。卢艳丽等［13］以东北黑土为

研究对象，通过归一化光谱指数方法建立了全氮含

量的估计模型，并得出该地区土壤全氮含量对应的

光谱建模的最佳敏感波段为 550 nm 和 450 nm 结
论。吴明珠等［14］以亚热带地区的红壤为研究对象，
认为对于该地区的土壤全氮含量光谱反射率的敏感

波段为 665 ～ 688 nm，并利用多元逐步回归法建立
了福州市红壤土全氮含量的估算模型。研究表明
利用光谱对土壤的全氮含量进行预测建模具有可

行性［15］，但是土壤全氮的估算模型受到地区和土

壤类型的影响，同一模型无法精准估算不同地区

的土壤全氮。所以对于不同地区的不同土壤要具
体分析，本研究选取北京地区典型的土壤类型粘

壤土为研究对象，利用 PSＲ-3500 型地物波谱仪
( 美国 Spectral Evolution 公司) 采集土壤样本的光
谱数据，并用多种方式建立土壤全氮含量的估算

模型，以求得到准确预测北京地区土壤全氮含量

的光谱预测模型。

1 材料与方法

1. 1 研究区概况
研究区位于北京市海淀区，地理位置为 115″25' ～

117″30'E，39″26' ～ 41″03'N。该地区处于北温带，属
于典型的北温带半湿润大陆性季风气候，夏季高温

多雨，冬季寒冷干燥。地势呈西北高，东南低。年平
均气温在 12. 8℃，年平均降水量为 578. 9 mm。地区
土壤主要为粘壤土。
1. 2 样本采集
选取在北京市海淀区八家实验基地具有不同培

肥历史的土壤，五点取样法采集 0 ～ 20 cm的土壤表
层样本，等量混合后组成混合样本共 72 个，每个样
本约 700 g。样本在实验室经过自然风干、去除砂砾
和植物残体后，用木棒压磨后过 20 目筛。每个样本
分为 2 份，每份质量为 300 g，一份用于化学分析，另
一份用于光谱分析。土壤样本的全氮含量测定方法
使用传统化学方法凯氏定氮法，结果如表 1 所示。
测定结果表明，全氮质量分数在 0. 01% ～ 0. 3%之
间，变化幅度较大，将该样本用于建模具有良好的代

表性，且满足土壤中总氮质量分数用于光谱估算的

要求。为消除水分不同对光谱反射率产生的影响，
在土壤样本中均匀加入蒸馏水，用干燥法测定土壤

含水率［16 － 18］，将样本的含水率统一为 15%。随机
选取 54 个样本用于建立模型，其他 18 个用于模型
验证。
1. 3 光谱测定
土壤样本光谱反射率的测定采用美国 Spectral

Evolution 公司生产的 PSＲ-3500 型野外便携式地
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表 1 土壤全氮质量分数统计特征
Tab． 1 Statistical characteristics of soli total

nitrogen content

样本个数 最大值 /% 最小值 /% 平均值 /% 标准差

72 0. 285 0. 012 0. 132 0. 087

物波谱仪。该波谱仪波段范围为 350 ～ 2 500 nm，其
中波段范围在 350 ～ 1 000 nm 内，光谱采样间隔为
1. 5 nm，光谱分辨率为 3. 5 nm; 波段范围在 1 000 ～
1 900 nm内，光谱采样间隔为 3. 8 nm，光谱分辨率为
3. 8 nm;波段范围在 1 900 ～ 2 500 nm 内，光谱采样
间隔为 2. 5 nm，光谱分辨率为 7 nm。光谱测量在室
内进行，将土壤样本置于长 16 cm、宽 10 cm、高
3. 5 cm的长方体盛样皿中，保持土样表面平整。测
量前先进行白板标定，测量时光谱仪探头垂直于土

样表面进行接触式测量，每个土壤样本测量 5 次，利
用光谱仪自带的 DAＲWin SP软件观察光谱曲线，剔
除异常曲线［19］后保存光谱曲线，取光谱反射率的平

均值作为该土壤样本的代表曲线。
1. 4 光谱变换
为了减小数据分析的误差，首先对光谱曲线进

行滤波以消除噪声。本研究采用 Savitzky-Golay 平
滑法对光谱曲线进行平滑处理［20］。滤波后的光谱
曲线作为土壤样本用于光谱建模分析的原始反射率

光谱曲线。为了进一步消除其他因素对光谱信息的
影响，将原始光谱反射率和吸光度都进行了一阶微

分和二阶微分 2 种变换。分别将反射率、吸光度及
其变换形式作为输入光谱进行光谱分析。利用一元
线性回归法、多元逐步回归法 2 种建模方法建立土
壤全氮含量的光谱估算模型。

2 结果与分析

2. 1 原始光谱曲线
图 1 为剔除干扰波段后的原始光谱曲线，其中

每条曲线为一个采样数据，共 72 个样本数据。由图
可以看出土壤的原始光谱反射率曲线中，虽然反射

率各不相同，但是在整体的趋势上都有共同特征。
由于本研究将土壤样本的土壤含水率统一配比为

15%，所以在光谱曲线图中，由于水分导致在 1 400 nm、
1 900 nm以及 2 200 nm 附近有 3 个明显的水吸收
带，尤其以 1 900 nm附近的水吸收带最为明显，这符
合 BOWEＲS 等［21］的研究结论。光谱曲线在 400 ～
1 900 nm区域内，除去水吸收带，整体呈上升趋势;
2 100 ～ 2 300 nm 区域内呈下降趋势，且下降幅度较
大。在 800 ～ 1 900 nm波段内光谱反射率较高，但随
着波长的增加反射率上升速度较缓慢; 在 400 ～
800 nm波段内光谱反射率虽相对较小，但随波长的

增加上升速度相对较快。各个样本光谱曲线形态非
常相似，在 400 ～ 2 300 nm 中光谱曲线具有波动性，
近红外光区域对应的光谱反射率基本高于可见光区

域。

图 1 土壤样本光谱反射率曲线
Fig． 1 Spectral reflectance curves of soil samples

2. 2 土壤全氮含量与光谱的相关性分析
将土壤的原始反射率 ( Ｒ ) 、反射率一阶微分

( Ｒ') 、反射率二阶微分( Ｒ″) 、吸光度( A) 、吸光度一
阶微分( A') 、吸光度二阶微分( A″) 分别和化学方法
测得的土壤全氮含量( STNC) 进行相关性分析［22］，
结果如图 2 ～ 4 所示。

图 2 反射率和吸光度与土壤全氮含量的相关系数
Fig． 2 Correlation of soil total nitrogen content with Ｒ and A

由图 2 可见，原始光谱反射率与土壤全氮含量
的相关系数在 － 0. 223 ～ － 0. 020 之间，波长为
2 185 ～ 2 205 nm处相关系数的绝对值最大，为负相
关;吸光度与土壤全氮含量的相关系数在 0. 036 ～
0. 230 之间，波长为 2 203 ～ 2 219 nm 处相关系数最
大，为正相关。总体来说，两者与土壤全氮含量的相
关系数都太低，不足以筛选出敏感波段并建立回归

模型。
由图 3 可见，将反射率和吸光度分别进行一阶

微分变换后，二者与土壤全氮含量的相关系数明显

增大，都通过了显著性检验。反射率一阶微分与土
壤全氮含量的相关系数在 － 0. 787 ～ 0. 753 之间，波
段为 471 ～ 472 nm时，相关系数的绝对值最大，可选
取此波段为构建模型的特征波段; 吸光度一阶微分
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图 3 反射率一阶微分和吸光度一阶微分与土壤
全氮含量的相关系数

Fig． 3 Correlation of soil total nitrogen content with Ｒ' and A'

与土壤全氮含量的相关系数在 － 0. 717 ～ 0. 741 之
间，波长为 472 nm和 819 nm时，相关系数的绝对值
最大，可选取这 2 个波长为构建模型的特征波长。

图 4 反射率二阶微分和吸光度二阶微分与土壤
全氮含量的相关系数

Fig． 4 Correlation of soil total nitrogen content with Ｒ″ and A″

由图 4 可见，将反射率和吸光度进行二阶微分
变换后，二者与土壤全氮含量的相关系数比一阶微

分略有提高，也通过了显著性检验。反射率二阶微
分与土壤全氮含量的相关系数在 － 0. 868 ～ 0. 800
之间，波长为 527 nm、492 nm、452 nm 和 1 391 nm
时，相关系数的绝对值最大;吸光度二阶微分与土壤

全氮含量的相关系数在 － 0. 756 ～ 0. 846 之间，波长
为 527 nm、452 nm、1 391 nm 和 1 555 nm 时，相关系
数的绝对值最大，因此选取上述波长为构建模型的

特征波长。
2. 3 土壤全氮含量的回归模型
2. 3. 1 一元线性回归模型
将土壤全氮含量作为因变量，选取相关性分析

中相关系数绝对值最大的敏感波段，将其对应的反

射率变换形式作为自变量，建立一元线性回归模型，

结果如表 2 所示。反射率及吸光度构建的回归模型
决定系数 Ｒ2 低，仅为 0. 031 和 0. 035，说明二者无法
构建预测土壤全氮含量的回归模型。反射率一阶微
分和吸光度一阶微分构建的一元回归模型决定系数

有了明显提高。决定系数 Ｒ2 分别为 0. 612 和
0. 541，具有一定的可靠性。而反射率二阶微分和吸
光度二阶微分的回归模型比一阶微分的决定系数又

略有提高，分别为 0. 749 和 0. 711，说明变换形式中
二阶微分的准确度最高。所有一元线性回归模型中
决定系数最高只有 0. 749，因此该类回归模型并不
能用于精准地预测土壤全氮含量。

表 2 土壤全氮含量一元线性回归模型
Tab． 2 Simple linear regression model for soil

total nitrogen content

变换

形式
回归模型

调整后

Ｒ2

统计量

F
均方根误差

ＲMSE

Ｒ y = 0. 283 － 0. 009x 0. 031 2. 686 0. 018

Ｒ' y = 0. 081 － 6. 568x 0. 612 84. 494 0. 230

Ｒ″ y = 0. 251 － 57. 663x 0. 749 158. 796 0. 280

A y = 0. 591 + 0. 369x 0. 035 2. 916 0. 020

A' y = 0. 067 + 72. 21x 0. 541 63. 360 0. 204

A″ y = 0. 225 + 766. 504x 0. 711 131. 101 0. 266

2. 3. 2 多元逐步回归模型
为了得到比一元线性回归模型准确度更高的模

型，将土壤全氮含量作为因变量，依据变量的方差显

著水平 P ＜ 0. 05 为标准来选择敏感波段，将其对应
的反射率一阶微分、反射率二阶微分、吸光度一阶微
分和吸光度二阶微分作为自变量，建立多元逐步回

归模型，结果如表 3 所示。反射率一阶微分和吸光
度一阶微分经过多元回归之后，决定系数没有明显

提高，分别为 0. 624 和 0. 612。反射率二阶微分和
吸光度二阶微分的多元逐步回归模型，调整后的决

定系数分别达到了 0. 823 和 0. 829，ＲMSE 分别为
0. 103 和 0. 104，准确率较一元回归模型有了明显的
提高。多元回归优于一元回归，说明多个波段比单
个波段能更好地反映土壤全氮含量的光谱信息，因此

得到的回归模型可以更好地预测土壤的全氮含量。

表 3 土壤全氮含量多元逐步回归模型
Tab． 3 Multiple stepwise linear regression model

for soil total nitrogen content

变换
形式

回归模型
调整后
Ｒ2
统计量

F
均方根误差

ＲMSE

Ｒ'
y =0. 117 －4. 675Ｒ472 －

1. 89Ｒ425
0. 624 45. 033 0. 119

Ｒ″
y =0. 167 －32. 078Ｒ527 －
10. 343Ｒ492 +4. 199Ｒ452

0. 823 82. 996 0. 103

A'
y = －0. 274 －450. 749Ｒ819 +

45. 478Ｒ472
0. 612 42. 834 0. 117

A″
y =0. 254 －432. 646Ｒ527 +
51. 907Ｒ452 －845. 099Ｒ1 391

0. 829 86. 377 0. 104

注:表中 Ｒ472表示波长 472 nm时的反射率，其余类推。
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利用检验样本对多元逐步回归模型进行检

验［23］，由图 5 可知反射率一阶微分和吸光度一阶微
分的样本值较分散，尤其在 1∶ 1线右侧的点偏离 1∶ 1
线［24］的程度较大，二者模型检验的相关系数分别为

0. 612 和 0. 561，ＲMSE 分别为 0. 057 和 0. 061。反
射率二阶微分和吸光度二阶微分的检验样本值大多

集中于 1∶ 1线附近，决定系数分别为 0. 790和 0. 826，

图 5 全氮含量多元逐步回归模型预测值与
实测值的比较

Fig． 5 Comparison of measured TN values and estimated
TN values by using multiple stepwise linear regression model

ＲMSE为 0. 042 和 0. 035。相比之下，二阶微分模型
的检验结果决定系数高于一阶微分模型，ＲMSE 小
于一阶微分模型，说明 2 个二阶微分回归模型的预
测准确度比一阶微分回归模型的预测准确度高［25］。
其中吸光度的二阶微分的样本值均匀分布在 1∶ 1线
附近，其样本点的偏离程度比反射率二阶微分样本

点偏离程度低，模型检验参数为最优，所以吸光度二

阶微分所建立的多元回归模型能较好地预测土壤全

氮含量。

3 结论

( 1) 北京地区粘壤土的土壤全氮含量对应的光
谱敏感波段主要在 425 ～ 527 nm、819 nm、1 390 ～
1 391 nm和 2 200 ～ 2 219 nm，其中以 425 ～ 527 nm的
相关性最为显著。
( 2) 建立的土壤氮含量预测模型中，以吸光度

二阶微分为自变量的多元逐步回归模型决定系数为

0. 829，统计量为 86. 377，均方根误差为 0. 104，该模
型为本研究构建的 10 个模型中的最优模型。
( 3) 对于北京地区的常见粘壤土，可以利用本

研究中所构建的吸光度二阶微分的多元逐步回归模

型快速预测土壤中的全氮含量。
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