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摘要: 提出一种改进自动编码器方法ꎬ用于利用近红外光谱预测大尺度下土壤有机质含量等级ꎮ 首先ꎬ提出

改进自动编码器算法框架ꎬ将传统的用于重建输出的自动编码器与分类器相结合ꎻ对改进自动编码器中的损

失函数进行定义ꎮ 然后ꎬ将改进自动编码器应用于预测土壤有机质含量等级的近红外光谱分析建模问题中ꎬ
使用双层前馈神经网络实现了改进自动编码器的编码器、解码器和分类器ꎮ 最后ꎬ使用大尺度土壤光谱数据

集对模型进行训练ꎬ预测土壤有机质含量等级ꎬ并与主成分回归、支持向量机等方法的效果进行对比ꎮ 实验

结果表明ꎬ基于改进自动编码器的土壤有机质含量等级分类准确率为 ６３. ０５％ ꎬ高于其他方法ꎮ 利用该模型

预测大尺度下土壤有机质含量等级有较好的表现ꎮ
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１　 引　 　 言

土壤养分含量分析对农业生产、研究非常重

要ꎬ是研究土壤肥力分布、精准施肥、农田资源管

理等的基础ꎮ 尽管传统实验室检测方法精度很

高ꎬ但局限于时间成本和经济成本ꎬ在生产研究中

的应用难以大规模开展ꎮ 近红外光谱分析技术出

现后ꎬ由于其非接触式信息获取、检测成本低廉的

特性ꎬ应用前景广阔ꎬ因此能否利用该技术对土壤

养分进行快速检测吸引了大量研究人员的关

注[１￣２]ꎮ 尽管利用土壤近红外光谱在预测精度上

不及实验室方法直接检测ꎬ但是当检测样本的数

量巨大时(如土壤制图)ꎬ近红外光谱是一种低成

本的、有效的信息来源[３]ꎮ 利用近红外光谱技术

对土壤各种信息进行间接获取的研究工作正在大

量开展ꎬ已尝试应用在土壤质地分类[４]、含水量

预测[５￣６]、氮素含量预测[７￣９]、有机质含量预测[１０]

等方面ꎮ
近红外光谱仪器获得土壤样品光谱曲线ꎬ目

的是获得土壤信息ꎬ因此近红外光谱分析是一种

间接获取信息的手段ꎬ需要通过化学计量学建立

光谱与实验室测试土壤信息之间的校正模型ꎬ再
将模型应用在未知土壤样本信息的预测中ꎬ校正

模型如何建立直接影响预测的准确性[１１]ꎮ 在利

用近红外光谱对土壤成分进行定量分析时ꎬ常采

用多元线性回归(ＭＬＲ)、主成分回归(ＰＣＲ)、偏
最小二乘回归(ＰＬＳＲ)等线性回归方法ꎮ 光谱数

据通常维度较高ꎬ不同波长的变量之间多重相关ꎬ
因此在进行光谱分析时ꎬ基于 ＰＣＲ、ＰＬＳＲ 等的模

型使用线性变换对高维度光谱数据进行降维ꎮ 近

年来ꎬ研究人员开始尝试将机器学习技术应用到

光谱 分 析 建 模 中ꎬ 以 提 升 预 测 效 果ꎮ Ｎａｗａｒ
等[１２￣１３]使用支持向量回归(ＳＶＲ)、随机森林、神
经网络、梯度提升机等算法对土壤中的有机质、黏
土和总碳含量进行预测ꎬ比常用的线性回归方法

表现更优秀ꎮ 纪文君等[１４]发现ꎬ在使用全谱数据

进行挖掘来预测有机质含量时ꎬ先利用 ＰＬＳＲ 提

取出若干主成分ꎬ再将其作为多层神经网络的输

入进行建模ꎬ可以获得较好的预测精度ꎮ 在较大

面积的土壤成分预测应用中ꎬ由于土壤差异性较

大ꎬ而线性模型表示能力有限ꎬ因此采用局部建模

方法或者考虑模型容量更大的非线性模型ꎮ 局部

建模方法的思路是从大规模的光谱数据库中根据

定义的光谱距离量度ꎬ选出距离相近的样本ꎬ仅利

用这些相近的样本进行建模预测ꎬ是一种基于内

存的和基于模型的混合方法ꎮ 陈颂超等[１５] 使用

局部加权回归算法成功预测了五个省范围的土壤

全氮含量ꎮ 自动编码器模型是基于神经网络的非

线性模型ꎬ以重建输入为目标ꎬ训练后的网络可以

获得高维数据的非线性特征表示ꎬ降低了输入数

据的维度ꎬ可作为后续分类、回归模型的输入[１６]ꎮ
本文提出了一种新的改进自动编码器算法ꎬ

将传统的用于重建输出的自动编码器与分类器相

结合ꎬ即构建一个多输出的神经网络模型ꎬ同时获

得输入光谱的非线性特征表示和非线性分类器的

分类结果ꎬ并将其应用在土壤近红外光谱预测有

机质含量等级问题中ꎮ 实验证明ꎬ利用改进自动

编码器模型预测土壤有机质含量等级比其他分类

方法的准确率更高ꎮ

２　 基于改进自动编码器的光谱分析

２. １　 自动编码器模型

自动编码器模型属于神经网络模型ꎬ可以认

为是前馈神经网络的一个特殊形式ꎮ 自动编码器

由编码器和解码器两部分组成ꎮ 输入向量 Ｘꎬ通
过编码器 ｆｅｎｃｏｄｅｒ(􀅰)产生编码表示 Ｒꎬ编码表示 Ｒ
再通过解码器 ｆｄｅｃｏｄｅｒ(􀅰)产生输入向量 Ｘ 的重建

Ｘｒｅｃꎬ如下式所示:
Ｒ ＝ ｆｅｎｃｏｄｅｒ(Ｘ)ꎬ (１)
Ｘｒｅｃ ＝ ｆｄｅｃｏｄｅｒ(Ｒ)ꎬ (２)

其中编码器 ｆｅｎｃｏｄｅｒ(􀅰)和解码器 ｆｄｅｃｏｄｅｒ(􀅰)常采用

多层神经网络实现ꎮ 自动编码器的训练过程就是

不断更新编码器和解码器的神经网络模型参数ꎬ
以最小化重建 Ｘｒｅｃ与输入向量 Ｘ 之间的差异ꎮ 如

果编码表示 Ｒ 的维度小于输入向量 Ｘ 的维度ꎬ则
该编码器为欠完备自动编码器ꎮ 训练欠完备自动

编码器时ꎬ自动编码器会捕捉训练数据中的显著

特征ꎬ这种特性常被用于数据降维或特征提

取[１７]ꎮ 如果编码器和解码器均为非线性函数ꎬ训
练得到的编码表示 Ｒ 即是原始输入信号 Ｘ 的非

线性特征表示ꎬ可用于后续分类或回归模型的

输入ꎮ
２. ２　 改进自动编码器算法

在使用多层神经网络作为自动编码器中编码

器和解码器的实现对真实土壤样本光谱信号进行

特征提取时ꎬ由于实现编码器和解码器的神经网
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络结构的模型容量较大ꎬ得到的非线性特征尽管

能很好地重建输入信号ꎬ但是在后续的预测土壤

有机质等级时ꎬ往往效果较差ꎮ 在对输入光谱进

行降维或特征表示时ꎬ传统的自动编码器与 ＰＣＡ
算法类似ꎬ仅考虑输入光谱 Ｘ 的特征ꎮ ＰＬＳＲ 算

法对输入光谱 Ｘ 进行分解时ꎬ考虑了预测输出 Ｙ
的分布ꎬ通常预测效果更好ꎮ 受该思路启发ꎬ本文

提出一种新的改进自动编码器模型ꎬ将重建输入

信号的自动编码器训练过程与预测土壤有机质分

类的分类器训练过程结合起来ꎮ
图 １ 为改进自动编码器的结构示意图ꎬ其中

虚线框内为传统的自动编码器ꎮ 传统的自动编码

器与预测分类器结合起来ꎬ形成一个单输入多输

出的神经网络模型ꎮ 训练改进自动编码器时得到

的原始输入的特征表示 Ｒꎬ既能使用解码器很好

地重建原始输入ꎬ又能准确地预测土壤有机质含

量的级别ꎮ

编码器 fencoder

X

R

解码器 fdecoder

Xrec Yp

分类器 fclassifier

图 １　 改进自动编码器结构

Ｆｉｇ. １　 Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ ｏｆ ｉｍｐｒｏｖｅｄ ａｕｔｏ ｅｎｃｏｄｅｒ

２. ３　 改进自动编码器模型的训练

反向传播算法建立在梯度下降法的基础上ꎬ
常用来对多层前馈神经网络进行训练ꎮ 反向传播

算法由正向传播过程和反向传播过程两部分组

成ꎮ 在改进自动编码器模型训练的正向传播过程

中ꎬ输入样本经过编码器得到特征向量ꎬ然后分别

通过解码器、分类器分别得到输入样本光谱曲线

的重建输出和有机质含量级别分类的预测输出ꎮ
将输出与监督信息进行比对后ꎬ进行神经网络损

失函数的计算ꎬ计算的损失将作为反向传播过程

修改神经网络各层参数的依据ꎮ
对于改进自动编码器中解码器的样本重建输

出ꎬ其监督信号为输入信号ꎬ采用下式计算均方

损失:

Ｊｒｅｃ(Ｗꎬｂ) ＝ １
Ｎ ‖Ｘ － Ｘｒｅｃ‖２

２ꎬ (３)

其中 Ｗ 和 ｂ 分别为神经网络的权值和偏置ꎬＮ 为

样本数ꎮ
对于改进自动编码器中分类器的土壤有机质

含量分类预测输出ꎬ其监督信号为有机质含量分

类的标注信息ꎬ由于采用 ｓｏｆｔｍａｘ 层作为多分类问

题的输出层ꎬ采用损失函数如下:

Ｊｐ(Ｗꎬｂ) ＝ － １
Ｎ∑

Ｎ

ｉ ＝ １
∑
Ｄ

ｊ ＝ １
１{ｙ( ｉ)

ｐ ＝ ｊ}􀅰

ｌｏｇｐ(ｙ( ｉ)
ｐ ＝ ｊ ｘ( ｉ)ꎻＷꎬｂ)ꎬ (４)

其中 １{ｙ( ｉ)
ｐ ＝ ｊ}为示性函数ꎬ即大括号中条件满

足时函数值取 １ꎻｘ( ｉ) 和 ｙ( ｉ)
ｐ 分别表示第 ｉ 个样本

的输入和预测类别ꎻｐ(ｙ( ｉ)
ｐ ＝ ｊ ｘ( ｉ)ꎻＷꎬｂ)表示在

神经网络参数权值和偏置取值为 Ｗ 和 ｂ 时ꎬ输入

样本 ｘ( ｉ)ꎬ预测输出为第 ｊ 类的概率ꎬ即 ｓｏｆｔｍａｘ 输

出层的对应数值ꎻＤ 为土壤有机质等级分类的类

别总数ꎮ
对于改进自动编码器整个神经网络结构来

说ꎬ由于两种输出损失量纲上的差异ꎬ采用的损失

函数为两者的加权和ꎬ即
Ｊ(Ｗꎬｂ) ＝ Ｊｒｅｃ(Ｗꎬｂ) ＋ η􀅰Ｊｐ(Ｗꎬｂ)ꎬ (５)

反向传播过程中ꎬ由输出层到输入层逐层计算损

失函数对各层权值、偏置的偏导数ꎬ更新神经网络

模型中的对应参数数值ꎮ 改进自动编码器参数训

练时ꎬ将建模集中的样本反复循环迭代ꎬ神经网络

参数不断依此修改ꎬ根据神经网络在建模集上的

效果以及验证集上的效果综合评估性能变化ꎬ确
定训练是否完成ꎮ
２. ４　 分类模型效果评估

对于多分类问题的评估ꎬ常采用混淆矩阵、准
确率、精确率、召回率、Ｆ１ 分数等指标进行综合评

估ꎮ 混淆矩阵是评估样本的真实分类和模型预测

类别的汇总ꎬ准确率是所有分类正确的样本占所

有样本的比例ꎮ 对于具体某一类别ꎬ精确率表示

正确分为此类的样本数与预测分为此类的样本数

之比ꎬ召回率表示正确分为此类的样本数占应分

为此类的样本数之比ꎬＦ１ 分数为前两者的调和均

值ꎻ对于多分类问题ꎬ精确率、召回率和 Ｆ１ 分数为

各分类对应评价的加权平均数ꎬ权值为预测为该

类别的样本数ꎬ此时准确率与召回率的数值是一

致的ꎮ
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３　 实验及分析

３. １　 ＬＵＣＡＳ 土壤数据集及处理

实验采用的数据集来自 ＬＵＣＡＳ 土壤数据集ꎮ
ＬＵＣＡＳ 土壤数据集包含 ２００８—２０１２ 年欧盟开展

欧洲土地利用及覆盖统计调查 ( Ｅｕｒｏｐｅａｎ Ｌａｎｄ
Ｕｓｅ / Ｃｏｖｅｒ Ａｒｅａ ｆｒａｍｅ Ｓｔａｔｉｓｔｉｃａｌ ＳｕｒｖｅｙꎬＬＵＣＡＳ)期
间收集的大量土壤样本ꎬ其采样点遍及欧洲 ２３ 个

国家[１８￣１９]ꎮ ＬＵＣＡＳ 数据集中的所有采样点使用

了一致的样本收集方法ꎬ土壤样本的理化特性分

析由 ＩＳＯ 认证的实验室完成ꎮ
ＬＵＣＡＳ 数据集中包含矿质土样共 １７ ２７２ 个ꎮ

土壤样本的有机碳含量依据 ＩＳＯ １０６９４￣１９９５ 干烧

方法进行测量ꎬ数据集中有机碳含量基本信息统

计见表 １ꎮ 土壤样本经风干、过筛处理后ꎬ消除了

土壤水分、质地、结构及紧实度等因素对光谱的影

响[５]ꎬ最后使用 ＦＯＳＳ ＸＤＳ 近红外光谱分析仪进

行光谱测量ꎬ波长范围为 ４００ ~ ２ ５００ ｎｍꎬ光谱数

据间隔为 ０. ５ ｎｍꎮ
表 １　 ＬＵＣＡＳ 土壤数据集基本信息

Ｔａｂ. １　 Ｂａｓｉｃ ｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎ ｏｆ ＬＵＣＡＳ ｓｏｉｌ ｄａｔａｓｅｔ

采集地点 样本数
有机碳含量 / (ｇ􀅰ｋｇ － １)

最小值 最大值 均值

欧洲 ２３ 国 １７ ２７２ ０ １６５. ７ ２５. ２

土壤中的有机质含量使用土壤中的有机碳比

例乘以系数 １. ７２４ 进行换算[１]ꎬ并依据中国第二

次土壤普查养分分级标准进行分类ꎬ分类后样本

分布见表 ２ꎮ
表 ２　 ＬＵＣＡＳ 数据集的有机质含量分级

Ｔａｂ. ２　 Ｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｏｆ ＳＯＭ ｉｎ ＬＵＣＡＳ ｄａｔａｓｅｔ

土壤等级 土壤有机质含量 / (ｇ􀅰ｋｇ － １) 样本数

一级 > ４０ ６ ７９１

二级 ３０ ~ ４０ ２ ６１６

三级 ２０ ~ ３０ ３ ８６１

四级 １０ ~ ２０ ３ ３６０

五级 ６ ~ １０ ４６９

六级 < ６ １７５

为了对所建立模型的评估具有说服力ꎬ从数

据集包含的１７ ２７２ 个土壤样本中随机选择１５ ０００ 个

样本作为建模集ꎬ再从剩余的样本里选择 １ ０００
个样本作为验证集ꎬ最后剩余的 １ ２７２ 个样本作

为最终评价建模性能的测试集ꎮ 建模集、验证集、
测试集中的土壤样本独立不交叉ꎮ
３. ２　 光谱曲线特征

图 ２ 是将土壤样本按照有机质含量等级进行

分类后ꎬ对每一个类别中所有土壤样本的光谱计

算平均ꎬ得到了不同有机质含量级别的光谱平均

曲线ꎮ 从图 ２ 中可以看出ꎬ不同有机质含量等级

的光谱均在 １ ４００ꎬ１ ９００ꎬ２ ２００ ｎｍ 左右有明显的

峰值ꎬ整体光谱曲线趋势一致ꎻ有机质含量级别越

高的土壤样本的平均光谱在整个可见光近红外波

段吸光度都高于有机质含量级别较低的类别ꎮ
由于有机质含量在 ２０ ｇ / ｋｇ 以下区间是以

１０ ｇ / ｋｇ、６ ｇ / ｋｇ为分界分成了四级到六级ꎬ这 ３ 个

类别的光谱平均曲线比较接近ꎮ
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图 ２　 不同有机质含量等级的土壤平均光谱曲线

Ｆｉｇ. ２　 Ｍｅａｎ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ｓｏｉｌ ｓａｍｐｌｅｓ ｗｉｔｈ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｇｒａｄｅｓ ｏｆ
ｓｏｉｌ ｏｒｇａｎｉｃ ｍａｔｔｅｒ

３. ３　 改进自动编码器的实现

改进自动编码器中的编码器、解码器和分类

器可以通过不同的模型实现ꎬ在基于土壤近红外

光谱的有机质含量等级分类应用中ꎬ编码器、解码

器、分类器均通过多层前馈神经网络实现ꎮ 调节

神经网络模型层数及各层的属性(如全连接层、
卷积层等)可以控制模型容量、特征种类ꎮ 实验

中ꎬ编码器、解码器和分类器均采用两个全连接层

实现(图 ３)ꎬ３ 个部分各层的神经元数目和激活

函数ꎬ根据多次尝试后确定ꎮ 表 ３ 为最终实现的

改进自动编码器中各层神经网络的神经元数目和

激活函数的组合ꎮ
由于近红外光谱原始数据的维度很高ꎬ而光

谱数据中存在较强的共线性ꎬ因此在输入模型前ꎬ
将原始的 ４ ２００ 维光谱依据波长等间隔采样为

５２５ 维的数据作为模型的输入ꎬ大大减少了神经

网络中需要训练参数的数量ꎮ
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传统神经网络算法中常使用双曲正切函数或

Ｓｉｇｍｏｉｄ 函数作为神经元的激活函数ꎬ然而应用在

较深层网络时ꎬ常发生神经元饱和、梯度扩散的问

题ꎮ 采用修正线性单元(Ｒｅｃｔｉｆｉｅｄ ｌｉｎｅａｒ ｕｎｉｔꎬＲｅ￣
ＬＵ)能有效避免梯度扩散问题ꎬ并具有加快网络

训练的效果[２０￣２２]ꎬ因此在改进自动编码器的实现

中ꎬＥ２、Ｅ３、Ｄ２、Ｃ２ 层均采用了 ＲｅＬＵ 作为神经元

激活函数ꎮ 考虑到 Ｄ３ 层的输出为光谱信号的重

建ꎬ考虑其取值范围ꎬ采用线性单元作为激活函

数ꎻＣ３ 层输出为土壤有机质含量等级的类别ꎬ采
用输出 ６ 类的 Ｓｏｆｔｍａｘ 函数作为激活函数ꎮ

X
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R

Xrec

R

Yp

（a）编码器

（b）解码器

（c）分类器

输入层 E1

隐层 E2

输出层 E3

输入层 D1

隐层 D2

输出层 D3

输入层 C1

隐层 C2

输出层 C3

图 ３　 改进自动编码器的编码器、解码器、分类器的实现ꎮ
Ｆｉｇ. ３　 Ｉｍｐｌｅｍｅｎｔａｔｉｏｎ ｏｆ ｅｎｃｏｄｅｒꎬ ｄｅｃｏｄｅｒ ａｎｄ ｃｌａｓｓｉｆｉｅｒ ｉｎ

ｐｒｏｐｏｓｅｄ ｉｍｐｒｏｖｅｄ ａｕｔｏ ｅｎｃｏｄｅｒ.

表 ３　 改进自动编码器各层超参数和激活函数

Ｔａｂ. ３　 Ｈｙｐｅｒ ｐａｒａｍｅｔｅｒｓ ａｎｄ ａｃｔｉｖａｔｉｏｎ ｆｕｎｃｔｉｏｎ ｏｆ ｌａｙｅｒｓ ｉｎ
ｐｒｏｐｏｓｅｄ ｉｍｐｒｏｖｅｄ ａｕｔｏ ｅｎｃｏｄｅｒ

层名 神经元数目 激活函数

输入层 Ｅ１ ５２５ ￣

隐层 Ｅ２ ２００ ＲｅＬＵ

输出层 Ｅ３ ４０ ＲｅＬＵ

输入层 Ｄ１ ４０ ￣

隐层 Ｄ２ ２００ ＲｅＬＵ

输出层 Ｄ３ ５２５ Ｌｉｎｅａｒ

输入层 Ｃ１ ４０ ￣

隐层 Ｃ２ １００ ＲｅＬＵ

输出层 Ｃ３ ６ Ｓｏｆｔｍａｘ

　 　 从图 １、图 ３ 和表 ３ 可以看出ꎬ５２５ 维的光谱

信号通过编码器ꎬ首先维数降低到 ２００ 维ꎬ然后被

表示为 ４０ 维的特征向量ꎻ特征向量通过与编码器

近似对称的解码器重建为 ５２５ 维的光谱信号ꎻ另
外ꎬ特征向量通过两层神经网络分类器分成了六

类ꎬ即土壤有机质含量等级的分类ꎮ
３. ４　 基于改进自动编码器的土壤分类模型结果

训练改进自动编码器模型前ꎬ将 ＬＵＣＡＳ 数据

集中的所有样本的光谱信息统一进行归一化处

理ꎬ并根据样本的有机质含量参照表 ２ 划分为 ６
个级别ꎮ 训练模型时ꎬ将建模集中土壤样本光谱

作为编码器的输入信号和解码器的监督信号ꎬ将
土壤样本有机质含量类别作为分类器的监督信

号ꎮ 改进自动编码器中的参数使用随机梯度下降

法进行更新ꎮ 训练完成后ꎬ将建模集、验证集、测
试集中土壤样本光谱输入模型ꎬ预测对应样本的

有机质含量等级ꎮ 基于改进自动编码器的土壤有

机质含量分类结果汇总见表 ４、表 ５ꎮ
表 ４　 基于改进自动编码器的土壤有机质等级分类结果

Ｔａｂ. ４　 Ｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｓｏｉｌ ｏｒｇａｎｉｃ ｍａｔｔｅｒ ｂａｓｅｄ ｏｎ
ｉｍｐｒｏｖｅｄ ａｕｔｏ ｅｎｃｏｄｅｒ

数据集 准确率 / ％ 精确率 / ％ 召回率 / ％ Ｆ１ 分数 / ％

建模集 ８５. ８４ ８５. ８８ ８５. ８４ ８５. ８２

验证集 ５９. ８０ ６０. ０８ ５９. ８０ ５９. ８６

测试集 ６３. ０５ ６２. ９８ ６３. ０５ ６２. ９９

表 ５　 基于改进自动编码器的土壤有机质等级分类在测

试集上的混淆矩阵

Ｔａｂ. ５ 　 Ｃｏｎｆｕｓｉｏｎ ｍａｔｒｉｘ ｏｎ ｔｅｓｔ ｓｅｔ ｏｆ ｓｏｉｌ ｏｒｇａｎｉｃ ｍａｔｔｅｒ
ｂａｓｅｄ ｏｎ ｉｍｐｒｏｖｅｄ ａｕｔｏ ｅｎｃｏｄｅｒ

预测分级

一级 二级 三级 四级 五级 六级

实
际
分
级

一级 ４２０ ４６ ２６ ５ ０ ０

二级 ４６ ７８ ５６ １１ １ ０

三级 ２７ ５９ １４０ ５７ ４ ０

四级 ８ １２ ７０ １５０ ８ ３

五级 ０ ０ ４ １７ ９ ３

六级 ０ １ １ ３ ２ ５

如表 ４ 所示ꎬ利用改进自动编码器模型对土

壤有机质含量进行预测分类在建模集上的准确率

为 ８５. ８４％ ꎬ而在测试集上的准确率为 ６３. ０５％ ꎬ
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与验证集上的准确率 ５９. ８０％ 比较接近ꎮ 尽管模

型在建模集上存在一定的过拟合现象ꎬ但模型总

体泛化能力良好ꎮ 实验结果表明ꎬ在利用土壤样

本的近红外光谱预测有机质含量分级问题中ꎬ使
用覆盖欧洲 ２３ 国的、包含多种土壤的大尺度土壤

数据集对提出的改进自动编码器进行训练ꎬ训练

好的模型预测土壤有机质含量级别的准确率达到

６３. ０５％ ꎻ利用近红外光谱间接获取大尺度范围的

土壤有机质含量信息具有可行性ꎮ
表 ５ 为利用改进自动编码器模型对土壤有机

质含量进行预测分类在测试集上的混淆矩阵ꎬ其
中ꎬ对角线上的数值为正确分类的样本个数ꎮ 测

试集一共包含 １ ２７２ 个土壤样本ꎬ其中一级到六

级正确分类的样本数和级别总样本数占比分别为

４２０ / ４９７ꎬ７８ / １９２ꎬ１４０ / ２８７ꎬ１５０ / ２５１ꎬ９ / ３３ꎬ５ / １２ꎮ 由

混淆矩阵可以计算得出ꎬ在测试集中ꎬ一级土壤的

分类精确率和召回率最高ꎬ分别为 ８３. ８３％ 和

８４.５１％ꎻ四级土壤的分类精确率最低ꎬ仅为 ３７. ５０％ꎻ
五级土壤的分类召回率最低ꎬ仅为 ２７. ２７％ ꎮ

利用改进自动编码器模型对土壤光谱曲线进

行重建的结果见图 ４ꎮ 其中ꎬ图片第一列为随机

从 ＬＵＣＡＳ 数据集中选取的两个样本的光谱曲线ꎻ
图片第二列为对应样本经过编码器、解码器后重

建的光谱曲线ꎮ 由图 ４ 中样本光谱曲线的对比观

察可以得出ꎬ重建得到的光谱曲线与原始曲线基

本一致ꎬ保留了原始曲线的峰谷特征及数值特征ꎮ
使用改进自动编码器可以有效地将 ５２５ 维原始光

谱信息仅使用 ４０ 维的特征向量进行表示ꎬ并能很

好地保留原始光谱中的信息ꎮ
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（a）随机样本 １ 原始光谱
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（b）随机样本 １ 重建光谱
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（c）随机样本 ２ 原始光谱
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图 ４　 基于改进自动编码器的土壤光谱曲线重建结果

Ｆｉｇ. ４　 Ｒｅｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎ ｏｆ ｓｏｉｌ ｓｐｅｃｔｒａ ｂａｓｅｄ ｏｎ ｉｍｐｒｏｖｅｄ ａｕｔｏ
ｅｎｃｏｄｅｒ

３. ５　 不同建模方法性能对比

为了更客观地了解改进自动编码器在土壤有

机质含量等级预测的效果ꎬ本文还实现了常用于

土壤成分预测建模的支持向量机模型、主成分回

归模型ꎬ并在 ＬＵＣＡＳ 土壤数据集上进行有机质含

量等级的预测实验ꎬ模型的训练采用完全一致的

建模集划分ꎬ结果评价在完全一致的测试集上进

行ꎮ 其中ꎬ支持向量机模型包括分类模型和回归

模型两种ꎬ实验结果中用 ＳＶＭ、ＳＶＲ￣Ｃ 表示ꎻ主成

分回归模型实验结果中用 ＰＣＲ￣Ｃ 表示ꎮ 需要说

明的是ꎬＳＶＲ￣Ｃ、ＰＣＲ￣Ｃ 在建模时使用原始有机质

含量数值作为监督输入ꎬ分别训练基于 ＳＶＲ、ＰＣＲ
的回归模型ꎬ再将回归模型预测的数值使用表 ２
的有机质含量分级方法判定为各类别ꎮ ＳＶＭ、
ＳＶＲ￣Ｃ、ＰＣＲ￣Ｃ 模型与提出的改进自动编码器算

法性能对比见表 ６ꎮ
表 ６　 不同建模方法分类结果对比

Ｔａｂ. ６　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ ｗｉｔｈ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｃａｌ￣
ｉｂｒａｔｉｏｎ ｍｏｄｅｌｓ

数据集 准确率 / ％ 精确率 / ％ Ｆ１ 分数 / ％

改进自动编码器 ６３. ０５ ６２. ９８ ６２. ９９

ＳＶＭ ５６. ３７ ５０. １６ ５０. ６１

ＳＶＲ￣Ｃ ５５. ８２ ５６. ５８ ５５. ２５

ＰＣＲ￣Ｃ ５１. ６５ ５０. ８２ ５０. ２４

如表 ６ 所示ꎬ利用改进自动编码器模型对土

壤有机质含量进行预测分类在测试集上的效果最

好ꎬ准确率、精确率、Ｆ１ 分数分别为 ６３. ０５％、６２. ９８％
和 ６２. ９９％ ꎬ３ 项指标均优于其他 ３ 种模型ꎻＳＶＭ
和 ＳＶＲ￣Ｃ 方法性能比较接近ꎬ准确率分别为

５６. ３７％ 和 ５５. ８２％ ꎬ而 ＳＶＭ 模型的精确率稍低

于 ＳＶＲ￣Ｃ 模型ꎻＰＣＲ￣Ｃ 模型准确率最低ꎬ为 ５１. ６５％ꎮ
实验表明ꎬ在大尺度土壤数据集中ꎬ通过近红外光

谱预测有机质含量级别ꎬ使用提出的改进自动编

码器模型可以获得比常用的主成分回归模型、支
持向量机模型更高的准确率ꎮ

利用近红外光谱预测有机质含量等级是一种

间接方法ꎬ本文中的预测模型训练采用欧洲 ２３ 国

范围的土壤样本ꎬ因此ꎬ该模型可用于同样范围的

真实土壤样本预测ꎮ 模型使用时ꎬ应当尽量保证

待测样本与训练样本采用同样的土壤采集方法、
土壤预处理方法及光谱测量方法ꎬ并按同样的波

长间隔进行采样后输入模型进行有机质含量等级
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的预测ꎮ

４　 结　 　 论

本文研究了利用近红外光谱预测大尺度下土

壤有机质含量等级的分类问题ꎬ提出一种改进自

动编码器模型ꎬ将传统的用于重建输出的自动编

码器与分类器相结合ꎬ并对改进自动编码器中的

损失函数进行定义ꎮ 然后利用样本覆盖欧洲 ２３
国、土壤差异性较大的 ＬＵＣＡＳ 数据集对改进自动

编码器模型进行训练ꎮ 最后ꎬ将改进自动编码器

模型的预测性能与主成分回归、支持向量机等方

法的效果进行对比ꎮ 实验结果证明:利用近红外

光谱间接获取土壤有机质含量信息具有可行性ꎻ
在大尺度的土壤数据集中ꎬ基于本文提出的改进

自动编码器模型的分类准确率达到 ６３. ０５％ ꎬ比
常用的主成分回归、支持向量机等模型预测性能

更好ꎬ基本满足了间接获取土壤有机质含量等级

分类的要求ꎮ
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