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土壤质地分类的近红外光谱分析方法研究
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摘　要　依据所收集的 25种土样 , 采用两种不同精度仪器、三种光谱方法以及 3个不同谱区 , 在四种分类

标准条件下进行土壤质地分类分析方法研究。结果表明 : (1)土壤化学组成的信息主要体现在近红外光谱的

谱峰特征 , 而质地等物理信息主要反映在光谱的斜率、截距参数上 , 且二者在不同谱区的相对强度不同 ;

(2)近红外光谱方法对土壤质地的分辨能力较低 ,随着分类粗化而有所提高 ; (3)在 4组分类标准中土壤质地

最高预测准确度为 72 % , 其中在砂粒 < 70 %和粘粒 < 40 %条件下 , 预测准确度达到 85 % ; (4)样本顶部漫反

射光谱方法与扩展谱区范围均可有效提高质地预测准确度 , 而高精度仪器并不具备明显优势。
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引　言

　　近红外 (NIR)光谱分析技术在农业领域得到了广泛应

用 , 其主要信息基础是被测物质有机分子的各级含氢基团

倍频与合频在近红外谱区的吸收 [1 ]。在刻画土壤特性的诸

多参数中 , 含水率、有机质等化学组成分析成为当前光谱研

究热点 [228 ]。对于诸如粒度等物理信息的光谱特性 , 在传统

的化学成分分析中被视为由漫反射引起的干扰而采用滤波、

微分、多元校正等各种预处理方法加以消除 [9212 ]。作为土壤

最基本的物理参数之一 , 土壤质地 (Soil texture)被定义为砂

粒 (Sand) 、粉粒 (Silt)和粘粒 (Clay) 3 个粒级在土壤构成中

的重量百分比。筛分和沉降 [13 ]是确定土壤质地的经典方法 ,

该方法不仅过程繁琐 , 而且试验周期长。鉴于农田质地快速

分类的客观需求 , 土壤粒级构成与不同光谱漫反射相关规

律性的研究逐渐成为一个新的、有潜在应用价值的探索领

域。本文采用三种近红外光谱方法获取 25种不同质地土壤

样本的光谱信息 , 运用偏最小二乘法 ( PL S) [14 ]建立质地预

测模型和粒级回归模型 , 从谱线特征、样本漫反射方式、仪

器精度和谱区范围不同角度进行性能对比分析 , 为未来仪

器化设计提供参考依据。

1　材料与方法

111　土壤质地分类标准

美国农业部 (USDA)根据土壤在农田中的持水保肥、通

气透水特点 ,把土壤质地划分为 4组 12级 ,如图 1所示 ,图

中三个坐标轴对应的粒级分别为砂粒 (粒径 : 2～0105 mm)、

粉粒 (粒径 : 0105～01002 mm)和粘粒 (粒径 : < 01002 mm)。

4组类分别为砂土组、壤土组、粘壤土组和粘土组。同时针

对土壤剖面研究 , 根据土壤粒径、矿物性质、温度等特点把

土壤质地划分为 7级 [15 ]。此外 , 把图 1中相邻级类视为同

一亚类 , 可把土壤分成相互重叠的 28个亚类。在本研究中 ,

应用了上述四种土壤质地分类标准 , 分别简称为 12级类、7

级类、28亚类和 4组类 , 在分类程度上呈现由细到粗的趋

势。

图 1同时显示 25种试验土样的分布情况 , 样本由经典

方法 [13 ]确定土壤质地类型 , 在本研究前通过烘干方法进行

了脱水处理。

112　光谱分析仪

研究采用 F T(傅里叶变换型)和色散型两种不同近红外

光谱分析仪 , 其中 FT 光谱仪为 MPA 近红外光谱仪

(BRU KER , 德国 , 简称 MPA) ; 色散型近红外漫反射土壤

质地光谱分析试验装置由 USB2000 光导纤维光谱仪 ( Si2



CCD阵列检测器 , Ocean Optics , 美国)以及光学系统与计

算机等组建而成 (简称 USB2000) , 如图 2所示。

　　图 2中镀金反射碗卤钨灯 (1)发出的光经过滤光片 (2)

用以提高短波近红外谱区相对强度后 , 再通过反射镜组 (3)

在样本 (8)的顶部或底部表面产成漫反射光 , 由菲涅尔透镜

(4)会聚 , 经光纤 (5)导入光谱仪 USB2000 (6) , 光谱由计算

机 (7)进行数据处理。

近红外光谱仪 MPA 和 USB2000 的主要性能差异如

表 1所示 , 可见 MPA具有更宽谱区、更高分辨率和精度等

特点。

Table 1　Basic parameters of MPA and USB2000

名称 谱区/ nm 分辨率 波长/精确度 波长/准确度

MPA 833～2 560 013 nm @1 250 nm 01 05 cm - 1 011 cm - 1

USB2000 750～1 100 10 nm 01 1 nm 01 2 nm

113　光谱分析方法

上述两种光谱仪应用三种不同光谱方法分析土壤样本 ,

分别是 :

方法 1为 F T型全谱近红外、样本底部漫反射方式 , 在

MPA上直接测定 , 样本厚度 2 mm。

方法 2为色散型短波近红外、样本底部漫反射方式 , 如

图 2 (a)所示 , 样本厚度为 2 mm。

方法 3为色散型短波近红外、样本顶部漫反射方式 , 如

图 2 (b)所示 , 样本厚度为 5 mm。与方法 2的区别在于样本

置于反射镜组下方 , 入射光不经过玻璃直接入射到样本顶

部。

在以上三种光谱方法中 , 每个样本重复测量三次 , 第三

次重新装样 , 结果取平均。

114　数据处理方法

数据处理由 J MP软件中的 PL S平台实现。在分析、预

测土壤质地时 , 首先采用 PL S建立粒级含量的定量预测模

型 , 然后通过不同质地分类标准确定预测后样本所属类型 ,

建模过程采用 Leave2one2out 抽样方式。

2　结果与讨论

211　土壤样本不同漫反射方法的光谱特征

随机选择的相同两个土样用三种光谱方法扫描其近红

外漫反射光谱如图 3所示。

Fig13　NIR spectrum of soil samples
(a) : Met hod 1 ; (b) : Met hod 2 and 3

　　由漫反射光谱理论 [1 ]可知 , 样本的漫反射光谱决定于

吸收系数 K与散射系数 S , 前者主要反映样本的化学组成

或结构信息 , 在近红外谱区主要是含氢基团的倍频与合频 ;

后者主要反映样本的物理结果信息 , 因此漫反射光谱同时

包含了样本的化学信息和物理信息两方面 , 但在不同谱区

两者的相对强度不同。

图 3 (a)为土样在近红外全谱区的光谱 , 包括短波近红

外 SN IR(833～1 100 nm)谱区、中波近红外 MNIR (1 100～

1 800 nm)谱区与长波近红外 LN IR(1 800～2 560 nm)谱区。

在 1 450 , 1 940和 2 250 nm等处分别为土样中结合水的三

倍频、二倍频与合频的谱峰 , 可以看出其谱峰强度随着倍频

的倍次增加而降低 [1 ]。相对而言 , LN IR谱区比 SN IR谱区
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包含了更多的土样化学信息 , 而对于土样的物理信息 , 在不

同谱区的差异不是很明显。另外 , 本研究应用的 MPA 光谱

仪配置的检测器对 SNIR谱区响应相对较低 , 因此该谱区的

信噪比较低。

图 3 (b)为土样在 SN IR谱区的光谱 ,可以认为方法 2和

3的光谱差异是由于方法 2 样本池底部玻璃以及玻璃上沉

积的细微颗粒 (粘粒或粉粒)而引起了漫反射差异造成的。

由方法 3的光谱可见 , 土壤的物理信息主要反映在谱线的

斜率、截距参数上 , 由此显见土壤样本近红外光谱中物理结

构的信息量远比化学信息低。近红外光谱采用 PL S算法分

析土样物理结构 (粒级含量) , 建立数学模型时 , 各 PL S主

成分对土壤粒级信息的累积贡献率 (或称为“解释率”, Per2
cent Explained %)如图 4所示。

Fig14　Percent variation explained by PLS factor

　　由图 4可知 , 随着主成分数目的增加 , 样本土壤粒级信

息的累积贡献率增速缓慢 , 达到 15个主成分时 , 三种光谱

方法的累积贡献率分别为 97 % , 82 %和 80 %。近红外光谱

分析为了避免模型的过拟合 , 一般只能运用尽量少的 PL S

主成分 ; 对于土壤样本化学待测量信息 , 运用 3～5个 PL S

主成分 , 其累积贡献率即可达到 90 %以上 [228 ] , 对于土壤样

本物理结构信息 , 5个 PL S主成分的累积贡献率只有 40 %

以下 , 难以得到较好的分析结果。这也进一步说明近红外光

谱中样本的物理信息相对比化学信息弱得多 , 并预示了本

研究应用近红外光谱分析土壤物理结构相对于其他化学组

成分析将比较困难 , 对土壤质地的分辨能力有限。但近红外

光谱方法研究土壤物理结构在便捷性等方面比传统方法有

明显优势 , 对此需要进行深入的研究。

由图 4进一步可知 , 随着主成分数目的增加 , 三种光谱

方法的样本土壤粒级信息的累积贡献率的增速是不同的 ,

其中方法 1的累积贡献率增加速度最快 , 预示了该光谱方

法可能比另外两种方法的效果更好 ; 方法 3 在一定范围内

其主成分累积贡献率增速比方法 2高 ,也预示了方法 3在质

地分辨上可能优于方法 2。

212　质地预测性能比较

由交叉验证 (Cross validation)确定了 4 个 PL S成分并

进行粒级含量的建模 , 此时三种光谱方法的累积贡献率分

别为 28 %、23 %和 24 %。由预测模型的粒级含量便可确定

土壤的质地类型 , 在四种质地分类标准中正确预测土壤质

地的个数如图 5所示。另外对方法 1中的三个分谱区 SN IR、

MN IR和 L NIR采用相同的数据处理方法 , 结果如图 6 所

示。

　　分析图 5和图 6中结果可知 :

　　(1)在相同质地分类标准下方法 1的预测准确度均为最

高 , 分别是 : 12级类为 24 %(6/ 25) , 7级类为 36 %(9/ 25) ,

28亚类为 68 %(17/ 25)和 4组类为 72 %(18/ 25) , 说明近红

外光谱方法对土壤质地的分辨能力较低 , 因此随着质地分

类的由细到粗 , 而光谱的预测准确度有所提高 , 主要原因在

于光谱携带的物理信息较少。从粒级含量角度看 , 以方法 1

在 4组分类标准为例 , 预测正确的样本主要位于砂粒

< 70 %以及粘粒 < 40 %范围 , 如图 7所示 , 在此范围预测准

确度达到 85 %(17/ 20) 。从预测结果分布看 , 与壤土和粘壤

土组类结果相比 , 对砂土和粘土组类的预测准确度较低 , 部

分原因与样本数量及分布均匀程度有关。

(2)在图 5所示结果中 , 尽管方法 2、方法 3在 12级和

7级分类标准上预测结果相同 (4和 7) , 但在 28亚类和 4组

类标准上方法 3的预测准确度却略高于方法 2 , 表明顶部漫

反射比底部漫反射方式更有利于土壤质地的预测。这种差

异显然与方法 2中样本池底部玻璃有关 , 同时验证了 PL S

主成分累积贡献率的差异与土壤质地分辨能力之间的关系。

(3)图 6中 SNIR谱区和图 5中方法 2的所在谱区、样

本反射方式类似 , 但方法 1 所用光谱仪的精度虽然远高于

方法 2 , 但其栅测结果对比 (12级类 : 4 vs1 2 ; 7级类 : 7 vs1
6 ; 28亚类 : 11 vs1 11 ; 4组类 : 14 vs1 13)表明 , 高精度光

谱仪在质地预测上并未具备明显优势。

(4)由图 3 (a)可知方法 1在 MN IR和 LN IR的信噪比较

为接近 , 对比图 6中 MN IR , LN IR和全谱区的预测结果 (12

级类 : 4 vs1 5 vs1 6 ; 7级类 : 6 vs1 7 vs1 9 ; 28亚类 : 13 vs1
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Fig17　Distribution of predicted samples from method 1 in 42
classes of texture system ( ●denotes the sample predic2
ted correctly)

1 : Sand ; 2 : Loamy ; 3 : Clay loamy ; 4 : Clay

15 vs1 17 ; 4组类 : 16 vs1 16 vs1 18) , 可见全谱区预测结果

优于分谱区 , 表明谱区的展宽有利于土壤质地预测。

3　结　论

　　通过两种不同精度仪器、三种光谱方法、3 个谱区条

件 , 基于四种质地分类标准进行土壤质地分类研究 , 表明近

红外光谱分析方法用于土壤质地分类研究的可行性。不同

光谱方法的光谱特征表明谱线的斜率、截距参数反映了土

壤样本的质地信息 , 且相对于化学信息 , 物理信息比较少。

通过 Leave2one2out 抽样方法、4个 PL S成分建立三种光谱

方法以及方法 1在 3个分谱区的预测模型的比较分析 ,表明

光谱方法对土壤质地的分辨能力较低 ; 在砂粒 < 70 %和粘

粒 < 40 %条件下 , 对于四组类的土壤质地分类标准 , 最高预

测准确度达到 85 % ; 不同光谱方法条件下的预测结果表明

样本顶部漫反射、展宽谱区均能提高土壤质地预测准确度 ,

而高精度光谱仪并未体现明显优势。
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NIR Spectral Analysis for Soil Textural Classif ication

ZEN G Qing2meng1 , SUN Yu2rui1 3 , YAN Hong2bing2

1. College of Information and Elect rical Engineering , China Agricultural University , Beijing　100083 , China

2. Beijing INCE Inst rument Co. , Ltd. , Beijing　100070 , China

Abstract　Using 25 soil samples with known textural compositions , 2 types of N IR inst ruments , 3 spect ral methods associated

with 3 spect rum ranges and 3 sampling intervals , the approach to soil textural classification was investigated. From the result s

obtained , the following conclusions can be drawn : (1) The chemical information could be identified f rom the peak of the spect ral

curves , whereas the slope and intercept of spect ral curves concerning soil texture resulted f rom the physical properties of soil

samples. Moreover , the intensity of chemical and physical properties varied in different spect ra ; (2) The distinguishing ability of

N IR was limited , depending on the classification criterion proposed ; (3) Being tested with four classifaction criterions , the maxi2
mal predicting probability was 72 %. In the case of sand < 70 % and clay < 40 % , the maximum was up to 85 % ; (4) Either ac2
quiring scatter information f rom the surface of soil samples or extending spect ral bands could improve the predicting probability.

Keywords　Soil texture ; Classification ; Near inf rared
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