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摘要：现代农业生产中养分高效利用与耕地资源保护需要海量的土壤信息，而传统的土壤检测方法效率低且成本高，难以满足现代农业生产的需求，亟须快速高效获取土壤信息技术与方法，而现代光谱技术则为满足这一需求提供了新的方法手段。光谱技术能够快速获取土壤信息，应用化学计量学方法和多元数据融合算法，通过研发了自适应智能预测模型，可实现土壤属性的快速评估。采集了南京市典型农田土壤样本，应用土壤中红外光谱（分子光谱）和激光诱导击穿光谱（原子光谱），结合自适应模型，构建了南京市土壤光谱信息系统，在土壤数字化管理中表现出广阔的应用潜力，为现代农业可持续发展提供了新的技术支撑。
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Construction and Application of Nanjing Soil Spectroscopic Information System 
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Abstract：In modern agricultural production, the efficient utilization of nutrients and the protection of arable land resources require massive soil information, while traditional soil testing methods are inefficient and costly, failing to meet the demands of modern agricultural production. There is an urgent need for rapid and efficient acquisition of soil information technology and methods, and modern spectroscopy provides a new option to meet this demand. Spectroscopic sensing techniques can rapidly obtain soil information, adaptive intelligent prediction models were developed applying chemometric methods and multivariate data fusion algorithms, which enabled rapid assessment of soil properties; Typical farmland soil samples were collected, and a soil spectral information system of Nanjing has been constructed through utilizing soil mid-infrared and laser induced breakdown spectral data and self-adaptive functional models, which demonstrated broad application potential in digital soil management, providing new technological support for the development of modern sustainable agriculture.
Key words: Soil spectra; attenuated total reflection; laser induced breakdown; soil nutrients; self-adaptive model; information system 

快速获取土壤信息对现代农业发展具有重要意义，而传统的化学分析方法主要依靠实验室分析，需要投入大量的人力与物力，难以满足现代农业发展的需求。随着智慧农业和绿色农业的发展，对土壤信息的时空需求日益增强，我国也在土壤信息获取方面投入大量的财力和物力，如测土配方工程，但依然难以满足海量土壤信息获取的需求，迫切需要快速高效的土壤信息传感新方法。
现代光谱技术的发展为土壤信息的快速传感提供了技术手段，常见光谱主要有分子光谱和原子光谱，其中红外光谱为分子光谱，通过表征土壤中的有机官能团的振动特征来分析土壤结构信息[1]；激光诱导击穿光谱属于原子光谱，通过获取土壤中元素的原子信息来分析土壤组成信息[2]。应用土壤的特征光谱，结合化学计量学方法，能够快速、准确的进行土壤信息传感如土壤养分的获取。将光谱信息、模型算法和现代信息技术进行集成，可构建土壤光谱信息系统，能够实现土壤信息的定量与定性分析，应用于宏观数字化土壤制图以及微观土壤组成与结构分析。与传统的测定手段相比，光谱传感基于物理学的分析技术，土壤光谱信息系统则是光谱传感技术的应用工具，具有高效、无损、低成本等优势，能够实现大面积、实时快速监测，可为数字化农业生产提供支撑。
有鉴于土壤光谱的独特功能，联合国粮农组织（FAO）于2021年启动了全球土壤光谱行动计划，旨在推动光谱传感在土壤分析和环境保护中的应用，将极大地促进土壤光谱技术的研发、推广和应用，而土壤光谱信息系统的研发则将为该技术推广和应用提供平台支撑，该系统可应用于科研、农业技术推广和生产、环境监测等，对土壤光谱数据进行采集、存储、管理和分析等操作，获取的光谱所对应的土壤属性信息，以及施肥指导建议等。由于南京市提供了代表性土壤样本以及背景数据，本文以南京市农田土壤为案例，首先阐述了土壤光谱信息系统的基本原理和技术框架，包括光谱方法和预测模型算法，其次开展了土壤光谱信息系统在土壤养分评估中的应用，最后探讨了土壤光谱信息系统在实际应用中的机遇与挑战。①基金项目：国家重大农业科技项目 (20221805) 和中国科学院盐碱地科技专项资助。
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1 材料与方法
1.1 土壤样本采集和理化性质的测定
研究区域位于中国江苏省南京市，地理坐标为北纬31°14′至32°37′，东经118°22′至119°14′（图1），采集了农田表层土壤样本1456 个（0-20 cm）。土壤样品在室温下风干，去除植物残体，研磨过2 mm和0.15 mm筛。土壤pH值以土水比为1:2.5，使用pH计（pH-21, Sartorius, 德国）测定[3]。土壤有机质（SOM）采用重铬酸钾氧化滴定法测定[4]。土壤全氮（TN）采用凯氏法测定[5]。土壤速效磷（AP）用碳酸氢钠溶液浸提[6]，取上清液调节pH，加入钼锑抗显色剂，使用分光光度计（BioTek，美国）在700 nm处比色[7]。土壤速效钾（AK）用乙酸铵浸提，使用ICP-AES（Optima 8000，PerkinElmer，美国）测定[8]。
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图1 南京土壤采样点分布图[9]
Fig. 1 Distribution of soil sampling sites in Nanjing

1.2 光谱采集与预处理
采用红外光谱仪Nicolet 6700（Thermo Fisher Scientific, Waltham, MA, 美国）获取土壤中红外漫反射光谱和光声光谱，采用便携式衰减全反射红外光谱仪（Agilent 4300, Agilent Technologies Inc., 美国）测定土壤中红外衰减全反射光谱；光谱范围为 4000-500 cm-1，扫描次数设为 32，分辨率为 8 cm-1。LIBS 光谱测定前，使用全自压片机（PP−30S，中国天津）在75 MPa 压强下持续30 s，称取0.50 g土壤样品压制成直径为13 mm，厚度为2.5 mm 的压片。然后使用手持式LIBS光谱仪（Z−300, SciAps, 美国）测定土壤LIBS光谱，配备1064 nm激光源，能量为5~6 mJ，重复频率为50 Hz。测定在14 psi的氩气吹扫下进行 [10]。获取的原始光谱数据通常需要进行预处理（如去噪、平滑、基线校正、归一化和波长变量选择等），通过预处理可降低数据的干扰和误差 [11], 预处理后的光谱数据用于后续的预测模型建立。
1.3 自适应智能模型算法
常见光谱预测模型有偏最小二乘法、人工神经网络法和随机森林法等。自适应模型算法是基于光谱相似性原理和偏最小二乘法结合的模型处理方法，能够有效提高预测精度。其思路如图2所示，首先建立土壤样本的土壤数据库，该数据库包含了土壤样本的理化属性和预处理后的光谱数据。对于新获取的未知样本，从已有的光谱库中通过光谱相似法，检索出一个或多个与待测样本最相似的样本，进行建模集的构建。常用的光谱相似算法主要有欧氏距离、马氏距离、系统聚类方法、k-均值聚类方法、相似系数方法和夹角余弦方法等。本研究通过欧式距离方法进行光谱相似性选择[9,12]。
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图2. 自适应算法流程图[13]
Fig. 2 Flow chart of self-adaptive algorithm 

2 结果与讨论
2.1 南京市农田土壤的光谱分析
图3为南京市典型农田土壤的漫反射光谱、衰减全反射光谱和傅立叶变换红外光声光谱[9]。在4000至400 cm-1之间不同峰位表现出土壤中不同基团的分子振动特征，不同类型的中红外光谱反映的官能团特征又各有特点。中红外衰减全反射光谱显示，水、羧基和羟基中 O-H 产生的伸缩振动主要波长为 3560 cm-1，芳香族中 C=C 的伸缩振动为 1640 cm-1，硅酸盐和石英中 Si-O 的伸缩振动为 1000 cm-1，胺 NH2 的平面外振动为 766 cm-1。中红外漫反射傅立叶变换中红外光谱显示，水、羧基和羟基中O-H和N-H的伸缩振动的主要吸收峰在 3560-3100 cm-1 的较宽范围内；脂肪族甲基和亚甲基中C-H的伸缩振动在 2895 cm-1 处；而 1660 cm-1 处的峰则是酰胺和芳香族中C=C和C=O的伸缩振动。中红外光声光谱显示，3670 cm-1 处的峰为于粘土矿物中 O-H 的伸缩振动；3000 cm-1 处的微弱峰对应于脂肪族甲基和亚甲基的 C-H 的伸缩振动；1954 cm-1 处的峰值对应于石英谐波； 1100 cm-1附近的峰对应于硅酸盐中Si-O 的伸缩振动以及多糖和核酸中 C-O 的伸缩振动[14-15]。
南京市农田土壤的LIBS光谱如图4所示。其中，波长为193.1 nm 处的信号是 C 特征线；O元素的特征波长分别为 533.1和777.7 nm。N元素的特征谱线为多条，主要分布在 343.7、819.3、938.6和946.0 nm等处；K特征谱线主要位于766.5 和 769.9 nm处。Ca元素也有多条特征谱线，主要分布在393.3、422.7、445.5、487.8、558.9、586.1、616.2、646.2和854.2 nm处；Mg的特征谱线在279.7、383.9和518.4 nm处，而S的特征谱线在912.2和922.8 nm处。
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图3. 南京市农田土壤漫反射光谱（DRF）、衰减全反射光谱（ATR）和光声光谱（PAS）的光谱图[9]
Fig. 3 Typical soil DRF spectrum, ATR spectrum and PAS spectrum of Nanjing
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图4. 南京市农田土壤的激光诱导击穿光谱（LIBS）图谱[16]
Fig. 4 Typical soil LIBS spectrum of Nanjing

2.2 自适应预测模型
采用南京市土壤中红外衰减全反射光谱数据，通过自适应模型算法，可实现南京土壤样本中有机质含量的预测（图5）。模型预测模型的决定系数（R2）为0.9293，相对预测偏差（RPD）为 3.18。与传统的偏最小二乘模型相比，其预测均方根误差（RMSEP）由3.26 g/kg下降至1.65 g/kg，自适应模型算法有效地提高了预测精度。
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图5. (a)自适应模型算法和; (b)传统偏最小二乘法 (PLS) 建模的预测结果比较[17]
Fig. 5 (a) model from self-adaptive algorithm; (b) model from conventional PLS algorithm
2.3 土壤光谱信息系统构建
由于光谱数据的分析具有专业性和复杂性，需要开发一个基于土壤数据库和土壤自适应算法的用户友好型系统，为用户提供包括土壤养分监测、肥力评估以及施肥推荐服务。“南京市土壤光谱信息系统[18-19]”集成土壤中红外光谱信息（分子光谱信息）和激光诱导击穿光谱信息（原子光谱信息）的数据库模块、自适应模型算法模型以及推荐测土配方施肥模块。该系统包含单点位土壤属性查询、耕地田块理化属性分布地图绘制、土壤理化属性快速预测和测土配方施肥推荐等核心功能，旨在通过土壤光谱分析技术和模型算法，为农业管理精准施肥提供数据支撑。扫描二维码（图6）即可进入“南京市土壤光谱信息系统”。
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图6. 南京市土壤光谱信息系统微信小程序二维码
[bookmark: _Hlk187141644]Fig. 6 Wechat mini-program QR code of Nanjing soil spectra information system
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图7. 南京市光谱信息系统小程序主页面（左）和目标田块尺度有机质制图（右）
Fig. 7 Front page of Nanjing Spectroscopic Information System Mini-program (left) and Mapping of soil organic matter in target field scale (right)

土壤光谱信息系统小程序主要具有点位查询、地图绘制、光谱预测和测土配方四大功能（图7）。点位查询功能是根据管理者上传至云端数据库的土壤信息开发的，通过地图选点或点位的经纬度信息，可以快速查询所选点位的理化属性，地图绘制功能是点位查询功能的扩展版，可在地图上圈出目标田块，实现目标田块的理化属性制图，直观地获得田块尺度不同理化属性的分布变化趋势；预测功能是指将待测土壤样本的光谱数据通过信息系统客户端上传至云端，通过云计算对土壤的理化属性进行预测；配方施肥功能是根据目标田块土壤数据，结合作物类型和目标产量，并参考环境参数给用户提供快速高效施肥推荐。
2.4 土壤光谱信息系统在土壤分析与评价中的应用
土壤光谱分析作为一种无需复杂前处理、非破坏性的技术手段，可有效表征土壤中的多种养分，通过对光谱数据的分析，可以预测土壤的养分含量，包括土壤的有机质[20]、氮[21-23]、磷[24]和钾[25,26]以及钙、镁、硫及微量养分元素等[27-28]，为精准施肥提供科学依据。激光诱导击穿光谱，还能有效检测土壤中的铜、铅、镉和汞等重金属含量[29-33]。土壤光谱也能通过表征土壤中的有机污染物和微塑料含量[34,35]，为土壤修复和污染治理提供数据支撑。
与传统的实验室分析方法相比，土壤光谱技术将有效降低了人力成本和时间成本，还可多源测定土壤的养分含量以及重金属污染状况等；同时土壤光谱信息系统可实现大面积区域进行快速测定，提高了数据检测的高效性和多元性，具有广泛的应用前景。然而，光谱分析模型的精度受到土壤类型、气候条件等多种因素的影响，光谱数据和光谱模型需要不断优化和校正，这是土壤光谱信息系统面临的一大挑战。不同光谱仪和方法获取的光谱数据存在差异，标准化水平十分欠缺，所获取数据可比性不强。因此，在光谱技术应用中，应制定统一的光谱数据采集、处理和分析的相关标准，推动土壤光谱信息获取的标准化和规范化，提高数据的可靠性和可比性；在数据处理方面，还需要优化光谱模型算法，提高模型的准确性和稳定性，逐步促进该技术的推广和应用。

3 结论
土壤光谱技术作为一种快速的土壤信传感新技术，通过多源数据融合和参数优化，研发功能模型，构建土壤光谱信息系统，体现了出快速精准的信息传感特征，在土壤高效管理中具有广泛的应用前景，并将在农业可持续发展中发挥越来越重要的作用。然而，土壤光谱传感技术在数据处理、模型精准度和普适性等方面仍面临一系列挑战，主要体现在光谱数据库的完善和功能模型的研发，以及光谱采集和信息处理和标准化和规范化；未来农业的数字化水平将不断提升，需要进一步开发多源光谱传感技术，构建土壤大数据，应用深度学习和AI技术，实现多源数据融合应用，以提高耕地质量监测与评价的全面性和准确性，并与现代信息技术和农机装备相耦合，为未来农业的智能化提供技术支撑。
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