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摘　要：基于江苏省宜兴市１００个土样的可见光－近红外高光谱反射率（４００～２　４５０ｎｍ）数据，结合包络线去

除（ｃｏｎｔｉｎｕｕｍ　ｒｅｍｏｖａｌ，ＣＲ）与偏最小二乘回归（ｐａｒｔｉａｌ　ｌｅａｓｔ　ｓｑｕａｒｅｓ　ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ，ＰＬＳＲ），构建了土壤重金属砷
（Ａｓ）和有机质（ＯＭ）含量的反演模型。结果表明，相比普通ＰＬＳＲ模型（模型决定系数Ｒ２和预测根均方误差

ＲＭＳＥＰ分别为０．５１２，３．０９０和０．６２１，５．９３４），ＣＲ－ＰＬＳＲ构建的模型预测能力有明显的改善（Ｒ２和ＲＭＳＥＰ
分别为０．７６３，２．３２３和０．９１１，４．５９９）。ＣＲ有效增强了５５０、９００、１　４２０、１　９００和２　２００ｎｍ等波段处的反射光

谱特征，根据模型回归系数分析，ＣＲ有效突出的波段正是 Ａｓ和ＯＭ 的ＣＲ－ＰＬＳＲ模型所共用的重要波段。

研究表明，ＣＲ能够协助ＰＬＳＲ模型重要波段的选择，利用遥感技术结合ＣＲ－ＰＬＳＲ能够有效提高土壤重金属

Ａｓ和ＯＭ含量的反演精度，从而为土壤质量的遥感监测提供参考。
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　　土壤质量与土壤中重金属和有机质（ＯＭ）含
量有着密切联系，有效地监测土壤重金属砷（Ａｓ）
和 ＯＭ 含量有利于土壤资源的整治和保护［１］。
近年来，可见光－近红外高光谱技术以其便捷、实
时、可靠、非破坏性的优势广泛用于土壤参数测定
中 ［２－７］。郑光辉、任红艳等通过比较一阶导数、二
阶导数、多元散射校正和包络线去除（ＣＲ）等不同
预处理方法，得出了多元散射校正对研究区 Ａｓ
含量预测的效果最佳［３，７］。土壤ＯＭ 含量的反演
方法很多，主要有多元逐步回归、主成分回归
（ＰＣＲ）、偏最小二乘回归（ＰＬＳＲ）和ＢＰ神经网络
等 ［２，７－８］，其中任红艳等利用多种预处理方法与

ＰＣＲ相结合，得出ＣＲ－ＰＣＲ模型为ＯＭ预测的最
佳模型［７］。在土壤参数定量反演方面，从数据预
处理到模型的研究很多，但是大多数模型精度不
高，推广较难。在目前的技术条件下，由于地表状
况以及大气和光照影响，很难利用野外光谱和卫
星遥感数据精确反演土壤参数，因此，主要集中在
相对稳定的实验室条件下获取的室内高光谱数

据［７］。ＰＬＳＲ是一个全波段建模的标准方法，广
泛用于多种土壤参数反演［２－３］。包络线法最早由

Ｃｌａｒｋ和Ｒｏｕｓｈ提出，定义为逐点直线连接随波

长变化的吸收或反射凸出的“峰”值点，并使折线
在“峰”值点上的外角大于１８０°［９］，能够突出光谱
曲线的吸收和反射特征，增强光谱曲线各波段之
间的对比性［１０］。目前，将ＣＲ与全波段ＰＬＳＲ结
合预测土壤 Ａｓ和 ＯＭ 的模型并不多。因此，本
文利用室内高光谱遥感数据，结合ＣＲ和ＰＬＳＲ
（ＣＲ－ＰＬＳＲ）进行土壤Ａｓ和ＯＭ 含量预测，以期
提高ＰＬＳＲ模型的土壤参数的反演精度和稳健
性；并与未经ＣＲ的普通ＰＬＳＲ模型进行比较分
析，验证该方法的可行性并探究ＣＲ提高ＰＬＳＲ
模型精度的实质原因。

１　数据与方法

１．１　土壤样品采集与分析
研究区位于江苏省宜兴市，是典型的农业区，

在农用地上设计３０个采样区（３０ｍ×３０ｍ），每
个区内采集３～４个表层土壤（０～１０ｃｍ）的土样，
共１００个土样，实验室内风干、移除杂物及研磨
后，用于土壤参数化学分析和光谱测量。ＯＭ 含
量测定采用重铬酸钾容量法，Ａｓ浓度采用原子荧
光分光光度法。
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１．２　土样光谱测量与预处理
采用ＡＳＤ　ＦｉｅｌｄＳｐｅｃ?３便携式光谱仪在实

验室内采集土样高光谱反射率数据（３５０～２　５００
ｎｍ）。光源为５０Ｗ 卤素灯，探头视场角２５°，光
源入射角１５°，土样中心距离光源和探头分别为

４０ｃｍ和１５ｃｍ。每个土样采集１０次光谱，取其
平均值作为原始反射光谱。去除信噪比较低的波
段（３５０～３９９ｎｍ和２　４５１～２　５００ｎｍ），并对光谱
数据实施Ｓａｖｉｔｚｋｙ－Ｇｏｌａｙ平滑。

１．３　建模方法与精度评价

ＰＬＳＲ是一种全波段建模的标准方法，能够
有效地提取对系统解释能力最强的综合变量，使
之对因变量有最强的解释能力［１１］。剔除１００个
样本中的４个异常样本及４个裸地样本，对剩余

９２个样本实行ＣＲ。根据Ａｓ和ＯＭ 含量排序结
果，等间隔选取２３个样本作为预测集，剩余６９个
作为建模集。本文分别用 ＣＲ－ＰＬＳＲ和普通的

ＰＬＳＲ构建 Ａｓ和 ＯＭ 反演模型，并对建立的模
型和预测精度进行对比。

１）运用ＰＬＳＲ分别对ＣＲ后和ＣＲ前的建模
集进行全波段（４００～２　４５０ｎｍ）建模，通过“留一
法”交叉验证，选择最佳因子数（ｌａｔｅｎｔ　ｖａｒｉａｂｌｅｓ，

ＬＶｓ），确定ＰＬＳＲ模型。

２）利用各自的预测集进行预测。模型精度
的评价按照以下参数进行：建模精度通过模型决
定系数（ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ　ｏｆ　ｄｅｔｅｒｍｉｎａｔｉｏｎ，Ｒ２）、交叉
验证根均方误差 （ｒｏｏｔ　ｍｅａｎ　ｓｑｕａｒｅ　ｅｒｒｏｒ　ｏｆ
ｃｒｏｓｓ－ｖａｌｉｄａｔｉｏｎ，ＲＭＳＥＣＶ）、交叉验证模型决定
系数（Ｒ２ｃｖ）来评价；预测精度根据预测根均方误差
（ｒｏｏｔ　ｍｅａｎ　ｓｑｕａｒｅ　ｅｒｒｏｒ　ｏｆ　ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ，ＲＭＳＥＰ）、
预测模型决定系数（Ｒ２ｐｒｅ）评价。Ｒ２、Ｒ２ｃｖ和Ｒ２ｐｒｅ越
大，ＲＭＳＥＣＶ和ＲＭＳＥＰ越小，表明模型的建模、
预测精度越高。

２　结果与讨论

２．１　土壤光谱反射率
本文根据９２个土地样本的原始反射光谱曲

线（图１），土壤反射率在可见光区域（４００～７８０
ｎｍ）呈快速上升趋势，只是变化速率不同；红外波
段区域（８００～２　４５０ｎｍ）变化较平缓，但在１　４００、

１　９００和２　２００ｎｍ波段处有明显的吸收谷，即水
分吸收带，这些波段通常认为是与粘土矿物中所
含的ＯＨ－有关［１２］。

图１　土壤原始反射光谱图

Ｆｉｇ．１　Ｏｒｉｇｉｎａｌ　Ｓｏｉｌ　Ｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅ　Ｓｐｅｃｔｒｕｍ

２．２　土壤光谱数据包络线去除分析
经过ＣＲ后的光谱吸收带更加明显，光谱曲

线都归一化到０～１之间（图２（ｂ））。相比ＣＲ前
的反射光谱曲线（主要突出１　４２０、１　９００、２　２００
ｎｍ波段处的吸收特征），从ＣＲ后的光谱曲线上
可以明显看出５５０、９００、１　４２０、１　９００、２　２００和

２　４００ｎｍ波段有明显的吸收谷。可见光范围内
的５５０ｎｍ为 ＯＭ 的响应区。可见光－近红外的

６００～９３０ｎｍ波段是铁的氧化矿物光谱的主要吸
收区，与ＯＭ含量密切相关。然而ＣＲ前的土壤
光谱上并没有显示这两个吸收带，ＣＲ后的光谱

也使得２　１００～２　３００ｎｍ 之间的吸收谷更加明
显，主要是由残余在土壤中少量水分以及空气中
吸收水分引起的。任红艳等［７］利用实验室内光谱
测定了土壤 Ａｓ污染浓度及ＯＭ 含量，得出预测

Ａｓ和 ＯＭ 含量使用的共同重要波段是４５０、

１　０００、１　４００、１　９００、２　０５０、２　２００、２　２５０、２　４００和

２　４７０ｎｍ。这些重要波段与ＣＲ有效突出的波段
大致保持一致，因而ＣＲ后的反射光谱数据与Ａｓ
和ＯＭ含量之间的关系更加明显。

２．３　建模结果与讨论
本文分别用ＣＲ－ＰＬＳＲ和普通ＰＬＳＲ对 Ａｓ
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和ＯＭ 进行建模和预测，结果见表１。ＣＲ－ＰＬＳＲ
校正模型和预测模型的ＲＭＳＥ均小于ＰＬＳＲ模
型，Ｒ２ 都大于 ＰＬＳＲ 模型，尤其 ＯＭ 的 Ｒ２ 从

０．６２１显著增加到０．９１１，ＲＭＳＥＰ减少２２．５％，

Ｒ２ｃｖ和Ｒ２ｐｒｅ分别达到０．５８１和０．６８３，显著改善了

ＰＬＳＲ模型的能力，能够定量预测 Ａｓ和 ＯＭ 含
量。从图３可以看出，Ａｓ和ＯＭ 的ＣＲ－ＰＬＳＲ与

ＰＬＳＲ模型的回归系数（ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ　ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ，

ＲＣ）大致趋势保持一致，但是相比ＰＬＳＲ模型，

ＣＲ－ＰＬＳＲ模型ＲＣ变化幅度显著增大，各自分布
范围为－２０～２０和－１１０～１１０（相应的ＰＬＳＲ模
型ＲＣ介于－１０～５以及－１０～１０之间）。对应
波段尤其是重要波段处的ＲＣ明显增加，不同波
段处ＲＣ对比更加明显。相对于 Ａｓ，ＯＭ 的ＣＲ－
ＰＬＳＲ模型ＲＣ范围几乎是ＰＬＳＲ模型的１０倍而
且波段之间的ＲＣ波动最大，这可能是因为 ＯＭ
有显著的光谱特征，而 Ａｓ没有光谱特征。这也
能解释为何ＣＲ对ＯＭ 的ＰＬＳＲ建模和预测能力
的改善程度大于对Ａｓ建模和预测能力的改善程
度。两者ＣＲ－ＰＬＳＲ模型和ＰＬＳＲ模型的ＲＣ在
一些特定波段（如５５０、７００、９００、１　４２０、１　９００和

２　２００ｎｍ）处均存在明显的波峰和波谷，而这些波

段正是 Ａｓ和ＯＭ 预测重要的波段，与前人提出
的Ａｓ和ＯＭ 预测的重要波段保持一致［５，７］。由

§２．２可知这些重要波段大都是ＣＲ后显著突出
的波段（５５０、９００、１　４２０、１　９００、２　２００和２　４００
ｎｍ）。由此可知，ＣＲ后的光谱曲线突出的６大吸
收特征波段几乎全部参与 Ａｓ和ＯＭ 建模中，由
相应波段的ＲＣ可知，这些波段对模型贡献最大。
为了探究为何ＣＲ－ＰＬＳＲ模型ＲＣ的较大波动性，
分别计算Ａｓ和ＯＭ含量与ＣＲ前后的光谱之间
的相关系数（ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ　ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ，ＣＣ）（图３（ａ）
与３（ｆ））。相比未ＣＲ的光谱与 Ａｓ和 ＯＭ 含量
之间的相关系数（分别为－０．４４９　９～０．３４３和

－０．６０７　４～０．１０２３），ＣＲ后的相关系数（分别为

－０．５１５　４～０．４５６　４和－０．５０８　５～０．６６５　０）明显
增强且对比强烈，其中ＯＭ 相关系数变化更加明
显，导致ＣＲ－ＰＬＳＲ模型的ＲＣ增强因而波动也较
大。这也可能是与ＣＲ的作用有关，ＣＲ是一种归
一化处理方法，增强了光谱曲线各波段之间的对
比性并将其归一化到一个一致的光谱背景上，因
而也对增强ＰＬＳＲ模型的ＲＣ和改善模型的精度
起到重要作用。

图２　土样的平均反射光谱

Ｆｉｇ．２　Ｃｕｒｖｅ　ｏｆ　Ａｖｅｒａｇｅ　Ｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅ　Ｓｐｅｃｔｒｕｍ

表１　Ａｓ和ＯＭ的ＣＲ－ＰＬＳＲ、ＰＬＳＲ模型的建模及预测结果

Ｔａｂ．１　Ｍｏｄｅｌｌｉｎｇ　ａｎｄ　Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ　Ｒｅｓｕｌｔｓ　ｏｆ　ＣＲ－ＰＬＳＲ　ａｎｄ　ＰＬＳＲ　Ｍｏｄｅｌｓ　ｆｏｒ　Ａｓ　ａｎｄ　ＯＭ

土壤参数
ＣＲ－ＰＬＳＲ　 ＰＬＳＲ

Ｒ２　 ＬＶｓ　ＲＭＳＥＣＶ　 ＲＭＳＥＰ　 Ｒ２ｃｖ Ｒ２ｐｒｅ Ｒ２　 ＬＶｓ　ＲＭＳＥＣＶ　 ＲＭＳＥＰ　 Ｒ２ｃｖ Ｒ２ｐｒｅ
Ａｓ
ＯＭ

０．７６３
０．９１１

８
１１

１．７３６
５．９４３

２．３２３
４．５９９

０．５３１
０．５８１

０．５２２
０．６８３

０．５１２
０．６２１

７
６

１．７６０
６．００５

３．０９０
５．９３４

０．５００
０．５６４

０．２４０

０．４７４

３　结　语

本研究表明，ＣＲ－ＰＬＳＲ模型能够快速、精确

的估算土壤中 Ａｓ和 ＯＭ 含量。ＣＲ能够显著提
高ＰＬＳＲ建模和预测能力，以改善ＯＭ 建模和预
测能力最佳。通过模型的ＲＣ分析，ＣＲ有效突出
的波段是Ａｓ和ＯＭ 的ＣＲ－ＰＬＳＲ模型所共用的

４６８
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图３　Ａｓ和ＯＭ的ＣＲ－ＰＬＳＲ模型和ＰＬＳＲ模型的ＲＣ以及与ＣＲ前后的光谱数据相关系数图

Ｆｉｇ．３　Ｒｅｇｒｅｓｓｉｏｎ　Ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ　ｏｆ　ＣＲ－ＰＬＳＲ　ａｎｄ　ＰＬＳＲ　Ｍｏｄｅｌｓ　ｏｆ　Ａｓ　ａｎｄ　ＯＭ　Ｃｏｎｔｅｎｔ　ａｎｄ　Ｐｅａｒｓｏｎ’ｓ

Ｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎ　Ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ　ｗｉｔｈ　Ｓｐｅｃｔｒｕｍ　Ｂｅｆｏｒｅ　ＣＲ　ａｎｄ　Ａｆｔｅｒ　ＣＲ

重要波段：５５０、７００、９００、１　４２０、１　９００和２　２００
ｎｍ，更加支持了利用具有显著光谱特性的土壤属
性（ＯＭ）与重金属之间的相关性，运用光谱数据
能够快速测定土壤中重金属含量的理论假设。今
后的研究可尝试将ＣＲ－ＰＬＳＲ方法用于其他研究
区域以及野外光谱甚至卫星遥感数据中用以验证

和推广。
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