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Abstract 
Near infrared spectroscopy (NIRS) is widely used in the study of Soil Organic Matter (SOM). How-
ever, most researchers in China in the application of NIRS in general use its own software to carry 
out the spectral preprocessing and data modeling to predict SOM, soil moisture, available N and 
available P content. So there are some limitations in the activity of spectral data processing. In this 
paper, the method of spectral pretreatment—wavelet analysis, wavelength selection method— 
genetic algorithm, and the modeling method of estimating soil nutrient—the method of neural 
network modeling in the analysis of soil organic matter are discussed. Also, the application pros-
pect of these methods in the prediction of SOM in our country is discussed. 
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摘  要 

近红外光谱(NIRS)广泛应用于土壤有机质(SOM)研究中，但在我国，大多数研究人员在应用NIRS时一般

采用仪器自带软件进行光谱预处理和数据建模来预测SOM、土壤水分、速效N和速效P的含量，这对光谱

数据处理的能动性有一定的限制。本文初步论述了光谱预处理方法——小波分析、波长选择方法——遗

传算法及估测土壤养分的建模方法——神经网络建模法在土壤有机质分析中的应用，并对这些方法在我

国SOM的含量预测方面的应用前景进行了展望。 
 
关键词 

近红外光谱，土壤有机质，建模，进展 

 
 

1. 引言 

近红外光谱技术(NIRS)具有简便快速、用样少、无损分析等优点。国内外学者在近红外区域进行土

壤有机质定性、定量的分析已历经多年。应用 NIRS 预测土壤水分、SOM、速效 N、速效 P 磷含量的研

究也取得了显著的成果[1]-[10]。近红外光谱建模参数包含光谱预处理、波长区间选择和模型建立[11]。
由于原始光谱含有大量与测量目标无关的信息，所以在应用光谱数据分析之前需要把各种干扰尽可能减

少或消除。在应用 NIRS 技术进行 SOM 含量预测研究中，光谱预处理和波长选择是目前较为提倡消除干

扰提升模型稳定性的两种方式。要使所建的近红外光谱模型简单、稳定就必须改善光谱的分辨率和灵敏

度，尽可能剔除与样品无关的光谱信号，所以光谱预处理是进行 NIRS 光谱分析关键的第一步[12] [13] [14] 
[15]。在 NIRS 技术的应用中光谱预处理方法有许多，然而小波变换常常与标准正态变量变换、去趋势法、

一阶导数、二阶导数等配套使用，这样就减少了研究人员在分析光谱中花费的精力和时间。波长选择的

目的在于选择与被测组分相关性较强的波数点来建立光谱数据模型，使所建的校正模型更简单、更稳健，

常用的算法有：模拟退火算法和遗传算法[12]-[17]。其中，遗传算法是本文主要介绍的特征波长选择方法。

在 NIRS 技术应用中常用的光谱数据建模方法分为两类——线性和非线性，其中 BP 神经网络是目前使用

最多的处理非线性问题的重要方法之一[16]。 
目前，国内大多数研究人员通常只能借助仪器自带的软件进行光谱预处理和数据建模来分析 SOM。

本文主要论述光谱预处理方法——小波分析、波长选择方法——遗传算法及估测土壤养分的建模方法—

—神经网络建模法，旨在为 NIRS 在我国 SOM 分析中的应用提供参考。 

2. 小波分析 

在应用 NIRS 技术进行 SOM 含量预测研究中之所以要进行光谱预处理，是因为其光谱信息的来源广

泛，原始光谱中有许多没有用的信息，这些使得光谱变得纷繁复杂，对光谱分析精度产生很大的影响导

致预测结果达不到要求，所以在保证光谱基本特征不变的前提尽可能剔除无关的信息[12]。小波分析重要

的工作内容是对近红外光谱相关的处理或变换，降低甚至消除各种噪音的干扰，使最终得到的光谱信噪

比和精确度达到理想程度。 
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小波理论是一个应用数学分支，起源于二十世纪七十年代，后经比利时女科学家 L. Daubechies 推广

蓬勃发展。其思想来源于伸缩与平移，能对函数或信号进行多尺度细化分析，既保持了傅氏变换的优点

又满足局部性要求，被誉为数学上的显微镜[18]。 
刘炜等[19]应用小波分析处理样品原始光谱及原始光谱 A 值，同时将处理后的光谱与未处理前的光

谱进行对比。发现经过小波分析处理后光谱的信噪比和清晰度明显提高并且光谱的一介导数在一定的波

长范围内与有机质含量有良好的相关性。杨苗等[20]在预测 SOM 含量时认为在可见光–近红外波段内将

小波变换联合偏最小二乘回归方法预测关帝山森林土壤的有机质含量是可行的，但其预测的精度尚未达

到理想。毕卫红等[18]认为在应用小波分析处理土壤有机质微分光谱时，影响光谱信噪比和精确度的关键

之处在于阈值的选取和量化。如果阈值选得不恰当，则会起到相反的效果，而得不到目标结果。 
在将 NIRS 技术应用于土壤养分分析时，我国研究人员在分析近红外光谱数据时多数采用小波分析

并且取得了较好的结果，但也发现小波分析的不足之处。例如应用小波分析与其他方法结合是可行的但

预测结果的精度还需进一步提高，其次在应用小波分析时还要注意阈值的选择等。 

3. 遗传算法 

遗传算法是一种源于生物界的进化规律(适者生存)演化而来的随机搜索方法[21]。其运作流程为选择、

交叉、变异。主要内容是在初代中(父代)选取对建模有利的波长点作为子代，子代中波长点经过交叉，变

异产生后代，如此循环操作将后代中对模型有利的波长点代替父代，最后将最优秀的波长点组合起来即

最终的波长选择。 
刘辉军等[22]用此法与偏最小二乘法(PLS)算法进行对比发现使用遗传算法使波长变量大大减少，简

化了分析模型。解宏图等[21]使用遗传算法对黑土光谱进行特征波长选择，发现光谱数据模型的稳健性具

有一定的提高。说明了遗传算法特征波长选能够滤过光谱中大量多余信息，最终达到改善目标变量模型

的性能的目的，但遗传算法的各个参数需要针对不同目标变量进行调整。遗传算法应用于 SOM 含量预测

时间短，但是也有一些研究人员将其与近红外光谱分析波长区间选择的其它方法进行比较，得出应用遗

传算法来进行光谱的特征波长选择是可行的并且能达到改善光谱数据模型稳健性的目的。 

4. BP 神经网络 

BP 神经网络算法亦称误差反向传播算法，该算法的运作原理模仿人脑神经元工作原理。同时因其具

有对大量信息处理并行分布式储存及卓越的自主组织、自主学习等特点被广泛应用于系统数据建模、智

能控制等多个领域。因为应用 BP 神经网络算法建立的光谱模型的过程中体现了该算法具有良好的非线

形映照能力，所以此算法倍受化学计量学家的青睐。目前使用最多的非线性建模方法是 BP 神经网络算

法[23]。运用 BP 神经网络算法建立的模型结构分为输入层、隐含层、输出层 3 层。 
郑立华等[7]将 BP 神经网络建模方法应用于预测土壤有机质和氮含量中，得到理想的预测结果并且

此举措是一种较好的尝试。李伟等[24]在应用 NIRS 技术对土壤碱解氮、速效 P 和速效 K 含量预测的研

究中，发现与其它方法建立的光谱数据模型对比，BP 建模方法对于碱解氮含量的预测结果更为理想。但

是李伟发现对于应用 NIRS 技术预测速效 P、速效 K 的含量还需继续研究。张淑娟等[23]应用 BP 神经网

络方法联合主成分分析(PCA)针对 SOM、N、P、K 近红外光谱建立预测模型，发现该方法针对 SOM 含

量所建立预测模型是可行的并且其预测结果也达到理想。经研究分析 BP 神经网络算法，这种非线性建

模方法不仅应用于计算机领域，也可应用于 NIRS 技术光谱分析中，同时相对于其它近红外光谱建模方

法，BP 神经网络建模方法更为先进。 
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5. 展望 

近年来，在各界研究人员将 NIRS 技术应用于各自的领域的同时也研究了近红外光谱建模参数中的

各种方法并进行一些比较。在将小波分析应用于 NIRS 分析 SOM 含量预测中，也可尝试将小波分析应用

于荧光三维 SOM 含量预测中；遗传算法不仅可以应用于计算机领域，还可以在土壤养分分析中大放光彩；

BP 神经网络算法同样也可尝试着应用于荧光分析法中。应用 NIRS 技术分析 SOM 含量的建模方法的创

新之处还有很多，例如将小波分析，遗传算法以及 BP 神经网络算法组合应用于 SOM 分析中。另外，对

于近红外光谱数据校正模型的传递，也可寻找一些新的突破。例如使在一台仪器上建立的定性或定量校

正模型可以移植到其他相同或类似的仪器上使用，或将按照某一条件建立的模型应用于同一台仪器却按

照另一条件采集样品的近红外光谱，以便减少建模所需要的时间和精力等等[11]。 
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