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摘  要：氧化铁是土壤中含铁矿物的主体，是土壤发育和土壤分类最明显和最有用的指标之一。本文以湖南省大围山森林土壤为研

究对象，通过实验室化学成分测定和光谱采集，在光谱预处理及组合变换基础上，采用相关性分析筛选土壤氧化铁全量的敏感波段，

并分别建立多元逐步回归和偏最小二乘回归反演模型。结果表明：不同土壤光谱曲线趋势基本一致，均形似陡坎，且在 420 ~ 580 nm

波段，土壤氧化铁全量与光谱反射率呈负相关关系；不同的光谱数据变换方式可以提高光谱与氧化铁全量的相关性，

Savitzky-Golay(S-G)平滑和去包络线相结合优于其他预处理方法；土壤氧化铁全量的特征波段主要为 392、427、529、523、549、

559、565、570、994 和 1 040 nm，偏最小二乘回归模型比多元逐步回归模型具有更好的稳定性，适合于快速估算红黄壤区森林土

壤氧化铁全量。 
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Inversion of Iron Oxide Contents in Forest Soils of Dawei Mountains Using Laboratory 
Hyperspectral Data 
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Abstract: Iron oxide is the main body of iron-bearing minerals in the soil and is one of the most obvious and useful indicators of 

soil development and soil classification. In this paper, forest soils in Dawei Mountain of Hunan Province were collected, iron 

oxide contents in soils were determined respectively by conventional chemical method and by hyperspectral inversion with 

models of multiple stepwise regression and partial least squares regression inversion established by screening sensitive bands 

after spectral preprocessing and combinatorial transformation. The results showed that soil spectral curves with different iron 

oxide contents all were in steep-hill shape in the whole band, iron oxide content was negatively correlated with spectral 

reflectance within 420-580 nm, different spectral transformation could improve the correlation, and the combination of 

Savitzky-Golay (S-G) smoothing and de-embedding lines was superior to other pretreatment methods in inversion. The 

characteristic bands of iron oxides were 392, 427,  529, 523, 549, 559, 565, 570, 994 and 1 040 nm. Partial least squares 

regression model had better stability than multiple stepwise regression model, and is suitable for rapid estimation of iron oxide 

contents in forest red and yellow soils. 
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铁是岩石圈的主要元素之一，是土壤中重要的

微量元素，不仅对植物的生长发育和农产品品质具

有极其重要的作用，还对人体健康有着重要的意义。

土壤中的氧化铁是在地表特定水热条件下，由硅酸

盐类矿物经彻底风化作用而形成的重要土壤物质。

由于土壤氧化铁的聚积和迁移活动受到化学风化、

生物循环等因素影响，反映了土壤的淋溶过程、风

化发育程度以及土壤的地带性分布特征，常被作为

描述土壤发育和土壤分类的最明显和最有用的指标

之一 [1-3]。传统土壤化学分析方法存在着数据获取
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难、分析成本高、时效性差等问题，随着土壤红外

光谱[4]、漫反射光谱[5]、高光谱[6]等光谱技术的快速

发展，为快速、准确、定量获取土壤氧化铁全量信

息提供了新的科学途径。 

土壤是由不同理化性质的物质混合组成的系统，

其高光谱特性受到有机质、水分、黏土矿物、氧化铁、

母质及土壤质地等因素共同作用。氧化铁在土壤中常

处于还原淋溶和氧化淀积的交替过程，氧化铁的形

态、颗粒粗细以及是否以膜状态出现，对土壤颜色

产生了很大的影响，从而也显著影响了土壤光谱特

征 [7]。Stone 等人[8]的研究认为氧化铁的吸收带主要

集中在反射光谱曲线的 700 nm 和 900 nm 处；Hunt

和 Ashley[9]研究发现 Fe2+ 在 1 000 ~ 1 100 nm 附近

可产生一个最常见的强而宽的谱带，Fe3+ 形成的吸收

带主要位于 900 nm 附近；Galvão 等人[10]研究巴西

热带土壤时发现土壤中氧化铁含量与 1 710 nm 处

的反射率的相关性显著。何挺等[11]的研究发现土壤氧

化铁含量与 1 550 ~ 2 320 nm 波段反射率的相关性

很强，且含量越高，在 400 ~ 1 200 nm 波段的反射

率越低，利用红波段和蓝波段平均反射率的对数构成

的土壤氧化铁指数，在高光谱图像解译中具有应用潜

力；彭杰等[12]认为随游离氧化铁含量的增加，350 ~ 

570 nm 波段土壤反射率降低，570 ~ 2 500 nm 波段

的反射率增加。基于对土壤氧化铁的高光谱特征分

析，学者们还采用多元逐步回归模型[13]、神经网络

模型(BPNN)[14]、偏最小二乘回归模型(PLSR)[15]、多

层感知器神经网络模型(MLP)[16]、随机森林回归算法

(RFR)[17]、组合模型[18]和模糊识别[19]等方法，分别估

算了土壤氧化铁全量、游离铁、针铁矿和赤铁矿含

量。由此可见，土壤氧化铁全量对土壤光谱存在明

显影响，可借助高光谱技术对土壤氧化铁全量进行

估测。然而，目前针对森林土壤氧化铁全量的光谱

反演研究相对较少，且高光谱测量易受到各种环境

因素的影响，在一定程度上增加了微量元素反演的

难度。因此，实验室的可见光到近红外区域高光谱

反射率用于预测土壤氧化铁全量的潜力还需要有

效深入地挖掘。 

本研究以湖南省大围山为研究区，利用室内高光

谱数据，通过运用多种平滑和数学变换形式对原始光

谱进行预处理，分析土壤氧化铁全量的高光谱特征和

特征波段，厘清多元逐步回归模型和偏最小二乘模型

估算土壤氧化铁全量的精度差异，明确模型适用性以

及最佳预处理方法，为快速定量获取红黄壤区森林土

壤氧化铁全量提供高光谱模型依据。 

1  材料与方法 

1.1  研究区概况 

大围山(114°2′ ~ 114°12′ E，28°21′ ~ 28°26′ N)位

于湖南省浏阳市东北部大围山镇与张坊镇交界处，与江

西省铜鼓县接壤，属中亚热带季风湿润气候，年平均气

温 11  ~ 17 ℃ ℃，年平均降雨量 1 200 ~ 2 000 mm，年

相对湿度高于 83%。研究区属中山地貌，海拔范围为

230 ~ 1 607.9 m，相对高差 1 377.9 m，地质单元主

要为燕山期花岗岩(γ)和中元古代冷家溪群板页岩

(Ptln) [20]，山地土壤和植被具有明显垂直地带性。 

1.2  样品采集与测试 

本研究采集的样品为大围山花岗岩发育的红壤、

黄红壤、黄壤、黄棕壤。在海拔 177、474、545、720、

860、1 078、1 210、1 382 m 选择了 8 个具有代表性

的土壤剖面设置样地，按土壤发生学划分原采集各土

壤剖面样品共计 26 个，样品经自然风干，检出肉眼

可见的沙砾及植物残体，研磨过 100 目筛。采用四分

法将每个样品分为 2 份，1 份采用三酸消解–原子吸

收分光光度法测定土壤氧化铁全量[21]，另一份用于

土壤光谱测量。 

在人工暗室中利用 SOC-710(surface optics cor-

poration，USA)成像高光谱仪对土壤样品进行了高光

谱图像采集。仪器光谱范围为 400 ~ 1 050 nm，光谱

分辨率为 1.3 nm，128 个波段。将土壤样品平铺至黑

色塑料盒(直径 10 cm，深 1 cm)，水平放置在成像高

光谱仪的视野中，灰板也放置于同视场角内，宽光谱

石英卤素灯垂直照向土壤样品，与土样表面距离约

100 cm。高光谱仪镜头光圈设置为 5.6 mm，调整焦

距直至显示出清晰土壤样品图像，曝光时间为自动，

采集高光谱数据。通过 SRAnal710e 软件将土壤光谱

数据进行辐射定标并将能量值转化成真实反射率，借

助 ENVI 软件在不同的铝盒中分别选取靠近铝盒中

心的 50 个像素点作为 ROI 区域建立波谱库。 

1.3  高光谱数据处理与特征波段提取 

为了有效地抑制噪声，增强光谱特征信息，采用

S-G 平滑算法对高光谱反射率数据进行平滑去噪处

理，使用 Eniv 软件的 Continuum Removal 工具对土

壤光去包络线方法将反射波谱归一化[22]。为比较不

同光谱变换形式对研究结果的影响，对原始光谱进行

了反射率一阶微分(R')、反射率倒数一阶微分((1/R)')、

反射率对数的一阶微分((lgR)')、反射率平方根的一阶

微分(( R )')共 4 种光谱微分变换和去包络线处理，

对比选择最优光谱数据变换方式。 



860 土      壤 第 53 卷 

http://soils.issas.ac.cn 

将 26 个土壤样品分别依照土壤氧化铁全量进

行聚类分析，并计算出每一类土壤氧化铁全量的光谱

均值，获得土壤氧化铁全量的光谱响应范围。将土壤

氧化铁全量分别与原始光谱反射率、数学变换光谱反

射率和去包络线光谱反射率进行逐波段的相关分析，

根据相关系数最值对应波长选择特征波段。相关系数

计算公式如下： 
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(1) 
式中：yi 代表土壤氧化铁全量与输入光谱值的相关

系数；n 为土壤样本的个数；i 为波长； 表示第 n

个样本在波长 i 处的输入光谱值； tR 为 Rni 的平均值，

M 为第 n 个土壤样品的氧化铁全量， M 为 M 的平

均值。 

按照相关系数的显著程度可以分成以下 3 类：

|yi|<0.4 为低度线性相关，0.4<|yi|<0.7 为显著性相关，

0.7<|yi|<1 为高度线性相关[23]。 

1.4  光谱预测模型与验证 

为保证预测样本和验证样本的不同土壤类型的

土壤氧化铁全量变化范围一致，将不同土壤类型的土

壤，根据氧化铁全量的不同，划分为若干个小范围，

统计每个范围内的样本数后，随机选取 20 个建模

样本，6 个验证样本。基于去包络线全波段(380 ~ 1 

050 nm)高光谱数据建立多元线性回归估测模型

(MLR)；按照建模组与验证组比例分别为 0.5:0.5 和

0.75:0.25，建立了两种土壤偏最小二乘回归估测模型

(PLSR)。模型精度评价为决定系数 R2、校正均方根

误差 RMSEC、预测均方根 RMSEP，R2 越大，RMSEC

越小，RMSEP 与 RMSEC 越接近，表明模型的校正

及预测精度越高。根据 Rossel 和 Webster[24]对残余预

测偏差的分析可知，RPD<1.4 说明模型的预测能力很

差；1.4≤RPD<2.0，表明模型初步具备定量预测可能；

RPD≥2.0 表明模型具备较好的定量预测能力。本研

究 PLSR 建模和验证利用 Unscrambler®X10.4完成，

多元线性回归建模、数据分析在 SPSS 22.0 完成，

绘图通过 GraphPad Prism 8 完成。 

2  结果与分析 

2.1  土壤氧化铁全量变化特征 

由于海拔高低相差大，气候条件差异较大，大围

山土壤呈明显垂直地带分布特征，低于海拔 500 m 多

为山地红壤，海拔 500 ~ 800 m 为山地黄红壤，海拔

800 ~ 1 200 m 为山地黄壤，山地黄棕壤则主要分布在

海拔 1 200 ~ 1 600 m[25]。由图 1 和图 2 可知，8 个土

壤剖面的氧化铁全量均较高，均值为 46.33 ~ 79.61 

g/kg，表现为红壤＞黄红壤＞黄壤＞黄棕壤，海拔与

氧化铁全量之间呈极显著负相关关系(r = –0.861 5，

P<0.001，n = 26)。这与随着海拔升高，温度降低，

相对湿度升高，土壤脱硅富铁铝化程度降低，氧化铁

全量随之不断减少有关。剖面土壤氧化铁全量以剖面

红壤 1 最高，为 73.01 ~ 88.56 g/kg，剖面黄棕壤 2 最

低，仅为 46.48 ~ 50.41 g/kg。所有剖面土壤氧化铁全

量均表现出 AB 层、B 层和 BC 层较 A 层高的特征。

这反映出研究区雨水丰富，淋溶作用强烈，氧化铁具

有从表土层向下聚集迁移的趋势。随着土壤剖面深度

的增加，外界环境和淋溶作用减弱，土壤的氧化铁全

量逐步下降并趋于稳定状态，这与前人对太白山、庐

山土壤氧化铁全量的研究结论类似[26-27]。 

 

 图 1  各土壤剖面氧化铁全量变化特征 
Fig. 1  Variation characteristics of iron oxide contents in soil 

profiles  

 

图 2  土壤氧化铁全量与海拔的相关性 
Fig. 2  Correlation between iron oxide content in soil and altitude 
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2.2  土壤光谱曲线特征 

根据样本的土壤氧化铁全量，将样本分为 >70、

60 ~ 70、50 ~ 60 和 <50 g/kg 4 个区间，分别计算样

本在 4 个区间内的反射率平均值得到平均光谱曲线

(图 3)。虽然样品的氧化铁全量不同，但高光谱平均

反射率曲线均呈上凸的抛物线型。在 430 ~ 560 nm，

随着氧化铁全量的增加，反射率呈现下降的趋势，

氧化铁和反射率为负相关关系；在 500 ~ 620 nm 波

段，反射率曲线斜率增加最快，反射率以递增的速

率增加，形似陡坎；在 620 ~ 780 nm 波段反射率

曲线斜率略微变小，反射率以递减的速率增加；在

波长 780 nm 处，反射率出现最大值，随后波段反射

率开始下降；在波长 900 nm 附近，高光谱曲线存在

一个微弱的吸收峰，被认为是 Fe2+、Fe3+ 的微弱吸收

峰[28]。这与土壤氧化铁全量增加时，可见光与近红

外部分吸收增强，使土壤光谱反射率朝着蓝波段方向

下降，导致土壤光谱反射率降低有关[7]。此结果与何

挺等[11]、彭杰等[12]、郭颖等[29]认为氧化铁全量与反

射光谱率为负相关一致。 

 

图 3  不同氧化铁全量的土壤反射率均值光谱 
Fig. 3  Mean reflectance spectra of soils with different iron oxide 

contents 

 

2.3  土壤氧化铁全量的光谱特征波段 

利用土壤光谱反射率和变化形式的数据，与 26

个建模土壤样本的氧化铁全量测定值进行相关性分

析(图 4)。在对光谱数据进行去包络线和微分变换

后，相关系数均得到了提高。去包络线(CR)处理后，

相关系数在波长 559 nm 处相关系数为 –0.88，在

波长 565 nm 处为 -0.887，在波长 570 nm 处为 

-0.878；一阶微分(R')在波长 427 nm 处相关系数为 

-0.88；倒数一阶微分((1/R)')在波长 427 nm 处相关系

数为 0.867；对数一阶微分((lgR)')在波长 427 nm 处相

关系数为  -0.884；平方根一阶微分(( R )')在波长

427 nm 处相关系数为 -0.885。显然，去包络线的光

谱处理效果相对最优。虽然光谱变换方法不同，但光

谱反射率与氧化铁全量的相关系数的最优值主要集

中在 392、427、529、523、549、559、565、570、

994 和 1 040 nm 附近，说明这 6 个波段对氧化铁全量

变化比较敏感，可作为土壤氧化铁全量光谱特征波

段。这与郭颖等[29]研究发现微分处理后的光谱与土

壤氧化铁的相关性明显提高，且敏感波段主要位于可

见光-短波红外区的类似，但与 Baumgardner 等[30]土

壤反射率和铁氧化物全量在中远红外波段具有更强

的相关性结论不同，这是与本研究采用的 SOC710 成

像光谱仪的光谱范围为 400 ~ 1 050 nm，未涉及到中

远红外波段有关。  

2.4  土壤氧化铁全量多元逐步回归模型 

基于去包络线全波段高光谱数据，建立多元线性

回归估测模型及误差分析见表 1。λ391、λ565、λ994 和 λ1040

为对应 391、565、994 及 1 040 nm 波段反射率经去

包络线后的数值。通过比较 R2 及 RPD 值可以看出，

模型 D 的决定系数(R2)及相对分析误差(RPD)达到

最大，所以模型 D 建立的多元逐步回归模型精度相

对较高。 

2.5  土壤氧化铁全量的偏最小二乘回归模型 

将 26 个土壤样本分成建模组与验证组的比例分

别为 0.5:0.5(样本形式 A)和 0.75:0.25(样本形式 B)，

基于去包络线高光谱数据建立了 2 种偏最小二乘反

演模型。由表 2 可知，2 种样本形式的 RPD 值均大

于 1.4，表明样本形式 A、B 模型都能较好地估测土

壤氧化铁全量。虽然样本形式 A 的建模组的决定系

数 R2 和校正均方根误差 RMSEC 与样本形式 B 相接

近，分别为 0.930 6 和 3.643 4，但样本形式 A 的验证

组决定系数 R2 仅为 0.630 0，验证组预测均方根误差

RMSEP 为 7.740 0，表明该模型虽然建模效果好，但

预测能力较差。样本形式 B 的建模组的决定系数 R2

达到 0.935 8，校正均方根误差 RMSEC 为 3.419 7，

验证组的 R2 达到 0.981 8，预测均方根误差 RMSEP

为 3.155 0，表明该模型不仅建模效果好，而且预测

能力也很强。可见，样本形式 B 的建模效果优于 A，

且形式 B 的预测效果也更佳，能够更好地估测土壤

氧化铁全量。 

2.6  模型的验证与优选 

从多元逐步回归模型和偏最小二乘回归模型建

模结果对比可见(表 3)，偏最小二乘回归模型样本形

式 B 精度更高，其验证组的决定系数(R2)为 0.981 8，

预测均方根误差 RMSEP 为 3.155 0，预测相对分析误 
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图 4  高光谱变换的相关性曲线 
Fig. 4  Correlation curves of hyperspectral transform 

表 1  基于去包络线的多元逐步回归模型 
Table 1  Multiple stepwise regression models based on continuity removal  

模型方程 R2 RMSEC RPD 

A：Y=138.045×λ565+171.222 0.751 9 6.024 4 2.218 0 

B：Y=–128.506×λ565–237.961×λ994+337.176 0.821 0 5.358 2 2.493 8 

C：Y= –128.511×λ565–241.628×λ994+169.706×λ1040+227.603 0.876 5 4.588 7 2.912 0 

D：Y=–115.015×λ565–275.853×λ994+231.346×λ1040–76.7665×λ391+227.603 0.909 2 4.007 8 3.334 0 

表 2  基于去包络线的偏最小二乘模型精度 
Table 2  Accuracies of partial least squares models based on continuity removal 

建模组 验证组 样本形式 总样本数 因子数 

样本数 RMSEC R2 样本数 RMSEP R2 RPD 

A 26 7 13 3.643 4 0.930 6 13 7.740 0 0.630 0 1.726 3 

B 26 7 20 3.419 7 0.935 8 6 3.155 0 0.981 8 4.235 2 

表 3  建模结果对比 
Table 3  Comparison of modeling results 

建模组 验证组 模型 

样本数 RMSEC R2 样本数 RMSEP R2 RPD

Y = -115.015×λ565–275.853×λ994+231.346×λ1040 –76.766 5×λ391+227.603 20 4.007 8 0.909 2 6 4.362 7 0.964 1 3.334 0

偏最小二乘回归模型 B 20 3.419 7 0.935 8 6 3.155 0 0.981 8 4.235 2
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差 RPD 为 4.235 2。由两种模型预测值和实测值拟合

图(图 5)也可看出，偏最小二乘回归模型 B 的数据组

相比多元逐步回归模型，建模组和验证组的预测效果

更好，该结论和表 2 的分析结果一致。 

 

(A. 多元逐步回归模型预测值和实测值拟合；B. 偏最小二乘回归模型预测值和实测值拟合) 

图 5  土壤氧化铁实测值与回归模型预测值 
Fig. 5  Measured values and predicted values by regression model of soil iron oxide  

 

3  结论 

1)不同森林土壤氧化铁全量和不同土壤类型光

谱曲线在可见光–近红外波波段(400 ~ 1 000 nm)内变

化趋势基本一致，均形似陡坎。在 420 ~ 580 nm 波段，

氧化铁全量与光谱反射率呈负相关关系。 

2)土壤原始反射率经过 S-G 平滑，并去包络线和

微分处理后，光谱曲线特征差异明显，其中去包络线

的处理反演效果最好。土壤氧化铁高光谱的特征波段

主要为 392、427、529、523、549、559、565、570、

994 和 1 040 nm。 

3)以去包络线的土壤光谱反射率为自变量建立

的土壤氧化铁全量多元逐步回归模型 Y=–115.015× 

λ565–275.853×λ994+231.346×λ1040–76.7665×λ391+227.60
3 精度较好，建模组与验证组的比例为 0.75:0.25 优于

比例为 0.5:0.5 的偏最小二乘回归模型。其中，建模

组与验证组的比例为 0.75:0.25 的偏最小二乘反演模

型的 R2 最高，为 0.935 8；RMSEC 最小，为 3.419 7；

RPD 最高，为 4.235 2，是较为适用于红黄壤区森林

土壤氧化铁全量估测的高光谱模型。 
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