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Abstract：To rapidly determine the heavy metal Zn content in high-standard farmland soil, we collected and analyzed Zn in soil collected
in Xiping County. Through indoor experiments in which 168 soil samples were collected, soil hyperspectral data（400-2 400 nm）were
obtained and smoothed using the Savitzky–Golay method. Five types of spectral transformations and continuous projection algorithms were
used to identify the best characteristic bands, and the partial least square regression method was used to construct an optimal inversion
model of Zn. The correlation of the second-order differential（-0.502）was highest at the 1 409 nm band; the correlation of the first-order
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摘 要：为实现高标准农田土壤重金属Zn含量的快速测定，本文以西平县土壤Zn为研究对象，通过采集 168个土壤样本进行室内

实验，获得土壤高光谱数据（400~2 400 nm）并进行 Savitzky-Golay平滑后，利用 5种光谱变换，结合连续投影算法识别最佳特征波

段，采用偏最小二乘回归方法构建Zn元素最佳反演模型。结果表明：二阶微分（SD）在 1 409 nm波段的相关性（-0.502）最大，一阶

微分（FD）在 2 323 nm波段的相关性（0.491）最大，去包络线（CR）在 2 439 nm波段的相关性（0.476）最大；倒数对数（LOG）、一阶微

分、二阶微分、平滑曲线（SG）、去包络线的拟合度（R2）在 0.65~0.70之间，相对分析误差（RPD）处于 1.71~2.29之间，其中去包络线

的拟合度（R2=0.70、RPD=2.29）最高。经过 5种光谱变换后的光谱反射率可有效突出光谱反射率的变化特征，并用于构建反演模

型；土壤重金属Zn的最佳模型是以去包络线光谱变换为最佳偏最小二乘模型。

关键词：高标准农田；高光谱反演；偏最小二乘法；连续投影算法；Zn
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土壤重金属是土壤复杂生态系统中重要的组成

成分，影响着土壤环境质量[1]。锌（Zn）是一种重要的

土壤重金属元素[2]，是在大气沉降、工业污染和施肥

等过程中缓慢积累，且大部分处于结合状态的金属离

子，并且其不易降解[3]。我国土壤中Zn的环境背景含

量在 2.60~593.00 mg·kg-1之间[4]。Zn含量过低会减少

作物激素的生成，过高则会对作物产生毒害作用[5]。

因此，Zn含量的研究是高标准农田建设过程中的一

个重要内容。传统重金属测量与监测方法具有耗时

长、范围窄和实时性差的缺点，不能满足反映生态系

统结构变化的要求[6]。高光谱遥感数据可以快速检

测土壤重金属属性信息[7]，能节省人力与物力，同时

具有成本低、无污染和无损的优势[8]，是土壤重金属

含量研究的新趋势[9]。

前人对Zn元素含量研究已取得重大进展。陶超

等[10]利用定量回归模型和定性反演模型比较采样点

重金属铅（Pb）与 Zn的可迁移能力，证明在快速检测

土壤重金属污染状况的问题上，定性分类是一种更加

切实可行的方式。王金凤等[11]运用电感耦合等离子

体质谱和分光光度计测定土壤样品，分析土壤光谱和

Zn含量的映射关系，实现了Zn含量高效快速反演，一

定程度上揭示了喀斯特地区土壤重金属Zn的光谱吸

收特性。程先锋等[12] 通过构建土壤中 Zn、Pb、砷
（As）、镉（Cd）4种重金属含量及土壤光谱之间的多元

线性回归模型，证明土壤重金属含量与光谱特征具有

较强的相关性。宋婷婷等[13]建立了基于乘积变换的

Zn含量最优预测模型并制作了污染分布图，表明 Zn
污染和矿业活动间具有显著相关性。TAN等[14]在伊

通县矿区对选定的光谱特征和土壤样品的重金属数

据进行反演并建立反演模型，结果表明CARS叠加法

能较好地预测研究区 As、铬（Cr）、Pb 和 Zn 的含量。

LIN等[15]利用黑龙江省黑土样本的室内光谱数据，分

析了土壤有机质、铁（Fe）、Zn含量与 6种光谱反射率

的相关性；然后在 α=0.01水平进行相关系数显著性

检验，采用主成分分析（KPCA）算法，结合随机森林

（RF）和支持向量机（SVM）组合模型应用于 Zn、Fe含

量的定量反演。结果表明在土壤重金属 Zn、Fe的预

测中，KPCA-RF模型优于RF模型，其在土壤成分含

量的定量反演中具有广阔的应用前景。

目前，对于土壤Zn的研究，国内外多侧重于矿区

Zn的污染及土壤 Zn的回归模型的精度与迁移能力，

而较少关注耕地质量提升与治理中 Zn的反演研究，

从而制约了国家土壤健康及高标准农田建设的稳步

推进。因此，本研究以黄淮海典型区域（西平县）高标

准农田土壤重金属 Zn作为研究对象，于实验室测得

野外采集土样的Zn含量，并利用ASD Field Spec便携

式光谱仪采集土壤光谱数据；运用 5种方式对反射率

光谱进行变换以增强光谱特征信息，并与土壤 Zn含

量实测值进行皮尔逊（Pearson）相关分析，初次筛选

出显著特征波段；再利用连续投影算法（SPA）二次筛

选出最佳特征波段，以构建 Zn含量偏最小二乘法回

归模型（PLS）；检验 5个模型的均方根误差（RMSEC、

RMSECV、RMSEP）、校正决定系数（R2）和相对分析误

差（RPD）并进行比较，选取 Zn 含量最佳反演模型。

本研究旨在为预测高标准农田建设区域土壤重金属

Zn含量及其治理提供理论参考。

1 材料与方法

1.1 研究区概况

驻马店市西平县位于北纬 33°10′~33°32′，东经

113°36′~114°13′（图 1），河南中南部区域，其土壤类

型分布及面积占比见表 1。县境总面积为 1 089.77
km2，划分为 3 个街道办事处、8 镇、8 乡和老王坡管

理委员会等行政区。该地气候属亚湿润大陆性季风

型，全年气候温和。西平县资源丰富，农作物物种丰

盛，是我国粮食生产先进县与粮食主产区之一，同时

其西部山区拥有森林覆盖率 95%以上的国家级森林

公园。

1.2 土样采集

土样采集前对西平县研究区的土壤类型、空间特

征、行政单元和地形因素进行分析，以设定精确定位

的采样点。利用对角线采样法采样，野外采样深度为

differential（0.491）was largest in the 2 323 nm band; and the correlation of the de-envelope（0.476）was the highest in the 2 439 nm band.
The fitting degree of a reciprocal logarithm, first-order differential, second-order differential, smooth curve, and de-envelope was 0.65-
0.70, and the residual predictive deviation（RPD）was 1.71-2.29. The de-envelope showed the highest fitting degree（R2=0.70, RPD=
2.29）. The five types of spectral transformation can highlight variations in spectral reflectance and can be used to construct an inversion
mode. The best model for soil heavy metal Zn is the de-enveloping spectral transformation, which is a partial least square model.
Keywords：high standard farmland; hyperspectral inversion; partial least squares; continuous projection algorithm; Zn
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0~30 cm土壤层，同时记录详细地形特征。从田里采

集的土样及时摊开风干，倒在干净的容器内，去除石

块、植物根茎残体及其余杂物。取研磨均匀后通过 1
mm孔径孔筛的土壤样本，利用四分法取样，用于土

壤光谱数据的采集和Zn含量的测定[16]。

1.3 土样光谱室内测定

土样光谱使用 ASD Field Spec 便携式光谱仪测

定，测量光谱数据波段 350~2 500 nm。在土壤样本光

谱测定开始前，将盛装在黑色器皿中的土壤样本表面

刮平，采用合适功率的卤化灯作为测量光源，转动器

皿以合适的距离重复10次采集4个方向的土样光谱，

以降低土壤样本光谱受各向异性因素的影响，取 10
次土壤样本光谱反射率平均值作为原始光谱反射率

值。人为去除 350~400 nm和 2 400~2 500 nm两段受

外界噪声影响较大，导致光谱数据不稳定的光谱反射

率数据[17]。

1.4 光谱变换方法

倒数对数光谱变换可以增强光谱反射率数据在

可见光区域的特征差异，并能减少因光照强度和地形

起伏变化等因素对光谱特征曲线引起的负面影响[18]，

其变换公式见表2。
光谱微分技术是一种简单而有效的确定光谱曲

线极值点波长位置的方法，是通过对反射率光谱数据

进行阶数不同的数学微分模拟来提取特征光谱参数，

该技术能够消除平缓背景部分环境或基线漂移的影

响，扩大样本之间的光谱特征差异，有助于吸收特征

的提取[19]（表2）。

包络线是利用直线连接每个随波长不断变化的

吸收谷或反射峰凸出的特征点，并使连接线的外角大

于 180°的线[20]。去包络线是以相应波段上实际光谱

与包络线两者反射率值进行比值计算，从而使之归一

化[21]（表2）。

1.5 相关分析与显著性检验

相关分析是用于判断多个随机变量间是否存在

统计学关联的有效统计分析方法[22]，且能深入分析存

在关联的变量间的关联强度与方向，反映事物间的统

计学相关程度。两个变量之间相关关系的强弱程度，

可以用数值的形式揭示，其数值又称为相关系数。皮

表1 西平县土壤类型分布及面积占比

Table 1 Distribution of soil types and area share in Xiping County
类型Type

黄棕壤土Yellow-brown loam
潮土Tidal soil

砂姜黑土Sand ginger black soil

分布Distribution
西部乡镇低山丘陵区、冈丘区及部分高地

洪河、柳堰河及其支流两侧

淤泥河两岸及坡洼地带

面积Area/万hm2

2.93
1.72
3.63

占比Percent/%
35.5
20.7
43.8

图1 研究区位置示意图

Figure 1 Location diagram of the study area
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尔逊相关系数（积差相关系数）是应用最广泛的相关

系数，其公式如下：

R = ∑
i = 1

n

( )xi - x̄ ( yi - ȳ )

∑
i = 1

n

( )xi - x̄
2 ∑

i = 1

n ( yi - ȳ )
2

式中：xi、yi（i=1，2…，n）为两个随机变量 x和 y的样本

值；x̄、ȳ为两个随机变量样本值的平均值；n为两个变

量样本值的个数。R为相关系数，且-1≤R≤1； || R 越接

近 1，说明两变量间线性相关性越强， || R =1，为完全线

性相关； || R 越接近 0，说明两变量间线性相关性越弱，

|| R =0，为完全不具有相关性；R>0，说明两变量为正相

关；R<0，说明两变量为负相关。在科研应用中，可以

划分几个区间取值来表示不同的相关程度。

样本间是否存在显著线性相关关系不能直接通

过相关性分析得到的系数值确定，其原因在于随机抽

样的性质或样本数量的不足等，因此必须使用假设检

验的方式对总体的显著性进行相关分析显著性检

验[23]。

1.6 连续投影算法

连续投影算法（SPA）是将向矢量空间共线性最

小化的前向变量选择算法[24]。SPA通过投影将光谱

数据的波长映射到其他波长上进行向量的投影分析，

从而比较出所投影向量的大小，选择投影向量值最大

的波长作为优选波长，然后经过矫正模型选取出所需

要的特征波长[25]。

1.7 偏最小二乘法回归模型反演与精度检验方法

在构建偏最小二乘法回归模型（PLS）[26]中，从自

变量中提取的主成分要求尽可能体现出光谱曲线的

原特征信息[27]，另外从因变量中提取的独立成分要求

与主成分存在最大的相关性。将提取出的成分与因

变量通过多元回归方法构建回归方程[28]。RMSE、R2

和PRD[29]的公式及定义见表3。
2 结果与分析

2.1 土壤Zn属性特征

土壤重金属Zn含量范围在 57.13~306.40 mg·kg-1

之间（表 4），变异系数[30]为 0.401，为中等变异性，适宜

构建模型。Zn元素的质量分数偏态分布密度曲线表

现出土壤 Zn含量多集中于 125~130 mg·kg-1之间（图

2），极端值分布较少。《土壤环境质量 农用地土壤污

染风险管控标准（试行）》（GB 15618—2018）规定[31]，

当土壤 pH≤6.5时，土壤重金属 Zn含量的风险筛选值

为 200 mg·kg-1。调查研究区土壤平均 pH值为 5.9，样
本数据表明该区整体 Zn污染风险较低，少数样本极

端值表明该区局部 Zn污染风险较高，应当加强土壤

表2 光谱变换公式

Table 2 Spectral transformation equations
光谱变换Spectral transformation
倒数对数 Inverse logarithmic

去包络线Removal of envelopes

一阶微分First-order differentiation
二阶微分Second-order differentiation

公式Formula
log 1
R ( λi )
R ( λi )

Rstart + Rend - Rstart
λend - λstart

( λi - λstart )
R ( λi + 1 ) - R ( λi - 1 )

2Δλ
R ( λi + 2 ) - 2R ( λi + 1 ) + R ( λi )

Δλ2

表3 精度校验方法公式

Table 3 Precision calibration method formula

注：Yi、Yipre和 Yiavg分别为样本 i的真实值、预测值和平均值；n为样
本数。

Note：Yi，Yipre and Yiavg are the true，predicted and mean values of
sample i respectively；n is the number of samples.

公式Formula
R2=1-∑i = 1

n (Yi - Y pre
i )2

∑i = 1
n ( Yi - Y avg

i )2

RMSEC= ∑i = 1
n (Yi - Y pre

i )2
n

PRD= ∑
i = 1

n (Yi - Y avg
i )

∑
i = 1

n (Yi - Y pre
i )2

定义Definition
用来评价构建的回归方程的拟合程度
及优劣程度，R2随着变量个数的增加而

增大

用来判断观测值与真实值间偏差大小

验证集标准差与均方根误差的比值

注：λi表示波长；λstart、λend表示在吸收曲线里的起始点波长和末端
点波长；Δλ表示相邻 2个波长的间距；R（λi）表示光谱反射率值；Rstart、
Rend表示在吸收曲线里的起始点和末端点的原始光谱。

Notes:λi denotes wavelength; λstart and λend represent the starting and
end wavelengths in the absorption curve; Δλ represents the distance
between two adjacent wavelengths; R（λi） represents the spectral
reflectance value; Rstart and Rend represent the original spectra of the starting
and end points in the absorption curve.

表4 土壤重金属Zn含量分析

Table 4 Analysis of soil properties for heavy metal Zn content
最小值

Minimum values/（mg·kg-1）

57.13

最大值
Maximum values/（mg·kg-1）

306.40

均值
Average/（mg·kg-1）

123.86

标准差
Standard deviation/（mg·kg-1）

49.79

变异系数
Coefficient of variation

0.401

样本数
Sample size

168
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环境监测和农产品协同检测。

2.2 土壤属性光谱反射特征

土壤光谱曲线一般为突出弧线，土壤样本间的光

谱差异性主要体现为相同波段上的光谱反射率数值

不同（图 3）。土壤样本在可见光带 400~780 nm范围

处的反射率较低，但呈大幅度上升的趋势，光谱曲线

陡峭，土壤有机质在 600、800 nm附近有微弱的反射

峰，在 780~2 300 nm处近红外波段区域曲线较平缓，

在 2 300~2 400 nm 处逐渐下降。1 850~2 140 nm 光

谱曲线呈现明显的“V”字形。图中 3个水分吸收带表

现出的波谷与黏土中的多种矿物质组成有关，1 420
nm 为羟基（ OH）谱带、1 920 nm 附近为 H2O 谱带、

2 200 nm波段范围为羟基伸缩振动与AL OH和Mg
OH弯曲振动的合谱带[32]。4条平均光谱曲线整体趋

势相似，丘岗地区的平均光谱曲线较低，山地丘陵区

的平均光谱曲线最高，而县区与平原区的平均光谱曲

线居中，几乎吻合。

2.3 相关分析与显著性检验

从 5种光谱变换后的光谱数据与土壤 Zn含量的

相关系数折线图（图 4）可以看出，经过光谱变换，各

波段与土壤 Zn含量的相关系数也有所不同，呈现多

元化的变化趋势。倒数对数光谱变换（LOG）与平滑

光谱变换（SG）的相关系数曲线较为平滑，且呈现以

数值 0 为对称轴的对称显示，显著相关系数的波段

数、最大相关波段基本一致；二者中一者递增，另一者

则递减，最显著波段相关系数呈现相反关系，其绝对

值十分相近，并均接近0.3。
去包络线光谱变换（CR）的相关系数曲线出现上

下频繁波动，在 600~1 400、1 900~2 400 nm范围内有

多处波峰和波谷，数值变化范围介于-0.3~0.3，曲线

变化形似于一阶微分变换（FD）后的光谱相关系数曲

线。SG光谱反射率相关系数曲线与 CR光谱相关系

数曲线拥有相似的波峰位置。FD 与二阶微分变换

（SD）光谱的相关系数数值变化折线图不再呈现近似

单一数值的平滑线，而是表现为在正负值上下频繁的

波动，FD光谱的相关系数曲线在 580 nm附近出现一

个波峰，在 1 900 nm附近出现一个波谷，SD的相关系

数曲线变化较为剧烈，连续波段相邻的相关系数在 0
上下跳跃。

FD、SD、CR变换光谱与 Zn含量显著相关的波段

数量较 SG交换光谱的显著相关波段数明显减少，其

中 SD 变换光谱相关系数曲线的显著相关波段数最

少。5种变换光谱对应的最显著波段中，SD变换光谱

的相关系数最大，FD变换和CR变换光谱的相关系数

次之，LOG变换和 SG变换光谱对应的相关系数最小

（表5）。

综上所述，经过 LOG、FD、SG等 5种光谱变换后

图2 Zn质量分数描述统计图

Figure 2 Descriptive statistics of Zn mass fraction

图3 西平县不同地类土壤平均光谱反射率曲线

Figure 3 Average spectral reflectance curves of different land
types of soil in Xiping County

图4 5种变换光谱反射率相关系数显著性曲线

Figure 4 Significance curves for the correlation coefficients of the
five transformed spectral reflectances
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的光谱反射率能有效突出光谱反射率的变化特征，经

检验光谱变换下通过α=0.01水平显著性检验的相关

波段可作为第一次特征波段数据，用于进行第二次特

征波段的筛选，从而构建土壤Zn含量的反演模型。

2.4 最佳特征波段的选取

利用 Matlab 软件结合连续投影算[33]法分别对

SG、LOG、FD、SD 和 CR 变换后的光谱数据进行波段

的第二次筛选，得出最佳特征波段见表6。
实验没有考虑其他重金属元素会干扰光谱反演

分析过程，本研究认为每种重金属都有很多敏感波段

且不尽相同，但在通过优选特征波段的组合后可逐步

降低与其他重金属敏感波段的重叠程度。通过第一

次筛选和第二次筛选后，将从300~2 500 nm整谱波段

中筛选出的 5~10个最佳特征波段进行组合，使光谱

数据与 Zn含量的相关性进一步上升，很大程度上降

低了与其他重金属的关联性。

2.5 土壤重金属Zn元素反演模型

Zn分别以 FD、LOG、SG、SD、CR光谱变换为自变

量的模型[34]整体上具有较高的 R̄2，其值均大于0.60，最
高为 0.70，RMSEC都在 20范围上下（表 7）。Zn以 SG
光谱变换为自变量的模型交叉验证系数 R̄2 最小，为

0.61，以CR光谱变换的交叉验证系数 R̄2最高，为0.68。
对比建模集结果和交叉验证结果，Zn含量以CR

光谱变换为自变量的模型建模效果较好。检验的

-
RV

2
、RMSEP均在验证集检验的结果中有不同的变

化，但建模效果比较好的模型在验证集的验证中精度

仍然较高。进行RPD数据分析发现，5种光谱变换模

型中 CR光谱变换模型的 RPD值最高为 2.29，其余 4
种回归模型的 RPD值介于 1.71~2.02 之间，表明以

SD、LOG和 SG光谱变换构建的偏最小二乘法回归模

型具有定量预测能力，而CR光谱变换模型的RPD值

最高，-RV
2
最大，RMSEP最小，表明 CR具有很好的模

型预测能力。在Zn含量实测值与预测值的拟合散点

图（图 5）中也可以看出，拟合点更多位于 y=x直线下

方，说明模型的预测值更多的是小于实际值；而基于

CR 变换构建的模型中预测值与实测值的拟合直线

（图 5a）与 y=x直线夹角最小，说明其是 5种模型中的

最优模型。

3 结论

（1）研究区土壤Zn含量呈一定程度的偏态分布，

大部分土壤样品Zn含量介于 60~160 mg·kg-1，均值为

123.86 mg·kg-1，表明研究区整体Zn污染风险较低；但

存在极端值大于 300 mg·kg-1的样品，说明研究区内

局部地点Zn污染风险高。

（2）通过光谱反射率平滑处理消除仪器不同探测

元件对光谱数据的影响，使反射率曲线变平滑，提高

信噪比。通过光谱变换即倒数对数（LOG）、一阶微分

表5 光谱变换后反射率与Zn含量显著相关的波段

Table 5 The wavelengths with significant correlation between
reflectivity and Zn content after spectral transformation

光谱变换
Spectral

transformations
SG
FD
SD
CR
LOG

波段数
Number of
wavelengths

1 675
1 183
454
795

1 653

最显著波段
The most significant

wavelength/nm
1 122
2 323
1 409
2 439
1 123

相关系数
Correlation
coefficient

-0.295
0.491
-0.502
0.476
0.293

表6 土壤Zn属性最佳光谱特征波段

Table 6 Best spectral feature wavelengths for soil Zn properties
光谱变换
Spectral

transformations
SG
FD
SD

CR
LOG

波段数
Number of

Wavelengths
5
5
10

5
5

最佳特征波段
Best feature wavelength/nm

1 122、1 413、1 801、2 124、2 190
995、1 746、1 801、2 260、2 487

469、829、975、1 069、1 097、1 384、
1 886、1 889、1 978、2 445
751、799、853、2 139、2 277

1 120、1 403、1 795、2 120、2 200

表7 土壤Zn含量的偏最小二乘法模型的建模与验证

Table 7 Modelling and validation of partial least squares models for soil Zn content
光谱变换

Spectral transformations
SG

LOG
FD
SD
CR

建模集Modelling set（n=127）
R̄2

0.65
0.67
0.64
0.67
0.70

RMSEC

22.51
21.60
23.26
21.61
18.69

交叉验证Cross-validation（n=127）
R̄2

0.61
0.66
0.62
0.63
0.68

RMSECV

26.44
22.12
25.53
24.33
20.21

验证集Validation set（n=41）
-
RV

2

0.63
0.64
0.61
0.65
0.69

RMSEP

24.33
23.27
26.43
22.47
19.83

RPD

1.86
1.95
1.71
2.02
2.29
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（FD）、二阶微分（SD）和去包络线（CR）等方法提高提

取的特征波段的准确性和模型的预测能力，有效突出

光谱曲线的吸收和反射特征，从而提高了光谱的灵敏

性并增强了有用信息。

（3）以 5种反射率变换光谱数据为基础，提取出

最佳特征波段作为模型自变量，对应土壤 Zn含量作

为模型因变量，构建了基于偏最小二乘法的西平县高

标准基本农田建设区域土壤Zn属性反演模型。土壤

Zn的最佳模型是以 CR光谱变换为最佳的偏最小二

乘模型。

本研究仅比较了通过不同光谱变换而挑选出的

特征波段经同一建模方法建立反演模型的精度，没有

进行多种光谱变换方式、多种不同建模方式间的组合

比较，土壤光谱数据还有待深入挖掘。此外本模型精

度有待进一步提高，且当前模型仅适用于研究区，而

对其他地区的适应性有待研究验证。
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