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秸秆原料堆肥过程参数的 NIRS模型转移研究

葛辰俊  魏鲁誉  杨增玲* 黄圆萍  史卓林  韩鲁佳
（中国农业大学  工学院，北京  100083）

摘 要  为提高秸秆好氧堆肥近红外分析模型在不同光谱设备下的通用性和准确性，以玉米秸秆和奶牛粪便为原

料，进行静态槽式好氧堆肥和膜覆盖好氧堆肥，采集堆肥全过程样本，分析含水率、总氮、总碳、有机质含量共 4 个堆

肥过程参数，分别使用台式光谱仪和手持便携式光谱仪采集近红外光谱数据，并建立相关模型，通过直接校正算法

（Direct standardization， DS）和典型相关分析算法  （Canonical correlation analysis， CCA）实现台式和便携式光谱仪

之间的共享。结果表明该 2 种算法均可用于堆肥过程参数的模型转移，但 DS 算法的表现更优。其中：含水率、总氮

模型在使用模型转移算法后具有良好表现，便携式光谱仪的含水率模型使用模型转移算法后相对偏差误差 RPD 可

达 2. 62，总氮含量模型 RPD 可达 2. 00；总碳、有机质含量模型虽未达到良好水平，但相较未使用模型转移算法有较

大提升，对应模型的 RPD 分别由 0. 33、0. 39 提升到 1. 78、1. 76。此外，本研究的 2 种算法对于不同仪器间的光谱差

异进行了有效校正，降低了近红外光谱技术用于堆肥时仪器差异的限制，提高了不同光谱仪的共享性。综上，本研

究可为堆肥过程现场高频次检测提供新解决策略。
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Study on NIRS model transfer for straw feedstock 
composting process parameters
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（College of Engineering， China Agricultural University， Beijing 100083， China）

Abstract To enhance the universality and accuracy of the near-infrared analysis model for straw aerobic 

composting across different spectral devices.  Corn stover and cow manure were used as raw materials to 

conduct static trough aerobic composting and membrane-covered aerobic composting.  Samples were 

collected throughout the composting process， and four key parameters moisture content， total nitrogen， 

total carbon， and organic matter content were analyzed.  Near-infrared spectra were collected using 

benchtop and handheld spectrometers， and corresponding predictive models were developed.  Model 

transfer between the two instruments was achieved using Direct Standardization （DS） and Canonical 

Correlation Analysis algorithms， enabling better compatibility and data sharing between the benchtop and 

portable devices.  The results demonstrate that both algorithms effectively facilitate the transfer of models for 

composting process parameters， with the DS algorithm exhibiting superior performance.  Specifically， the 

moisture content and total nitrogen models exhibit good performance after model transfer.  The moisture 

content model of the portable spectrometer achieved an Ratio of Prediction to Devision （RPD） of 2. 62， and 
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the total nitrogen model reached an RPD of 2. 00.  While the total carbon and organic matter content models 

did not achieve the same high performance levels， there was a significant improvement compared to 

models without transfer.  Their RPD values increased from 0. 33 and 0. 39 to 1. 78 and 1. 76， respectively.  

The two algorithms effectively corrected spectral discrepancies between instruments， mitigating the 

limitations of instrument variation in near-infrared spectroscopy for composting applications and enhancing 

the interoperability of different spectrometers.  This study provides a novel solution for high-frequency on-

site monitoring of the composting process， offering practical strategies for field applications.

Keywords aerobic composting； composting process parameters； NIRS； model transfer

好氧堆肥是近些年来解决畜禽粪便和农作物

秸秆等农业固体废弃物污染问题并实现其资源化

利用的有效途径之一［1-2］，是一种利用好氧微生物在

有氧条件下分解有机废弃物（如农作物秸秆、畜禽

粪便等），最终生成可利用的肥料的过程。好氧堆

肥过程受到诸多关键参数的影响，包括温度［3］、含水

率［4］、有机质含量［5］、碳氮比［6］等。这些参数相互作

用，相互影响，呈现出复杂的非线性关系［7-8］。因此，

实现对于堆肥过程中关键参数的及时、便携且低成

本的检测，确保对堆肥过程的有效控制，可以提升

堆肥效率及有机肥质量［9］。在对好氧堆肥过程关键

的参数监测中，传统的分析方法显露出检测步骤繁

琐，需要耗费大的弊端。

近红外光谱（Near-infrared spectroscopy， NIRS）
分析技术作为一种快速分析手段，具有分析简便、分

析速度快、无损、操作技术要求低等优势［10］，已在药品［11］、

食品［12］、油品［13］等行业被广泛使用。为了满足生产效

率和实际现场的需求，近年来便携式光谱仪越来越受

到人们的关注并得到广泛应用，而在对堆肥过程关键

参数的测定中，定标模型建立目前通常采用精密度高、

分辨率高、光能利用率高、不受杂散光影响的实验室

台式光谱仪建立。相比之下，采用体积小、质量轻的

便携式光谱仪检测堆肥过程关键参数的应用较少，主

要是由于便携式光谱仪的检测精度低，光谱信号的信

噪比相较于台式光谱仪较差。台式光谱仪很难在堆

肥现场进行光谱扫描，因此，对堆肥过程关键参数的

实时检测，则需要依赖便携式光谱仪。

不同光谱仪的光程长度、光源强度、分光系统

等存在差异，由光谱仪产生的差异会导致在一台光

谱仪上所建立的定标模型很难在另一台光谱仪上

适用［14］，而重新建立一台光谱仪的近红外定标模型

通常比较费时费力［15］。因此，将合适的模型转移技

术运用到好氧堆肥过程关键参数的快速检测模型

中，以提高不同仪器模型的共享性，对于提高农业

废弃物资源化利用水平具有非常重要的意义。

模型转移是解决模型在不同仪器上通用性问

题的总称，其基本原理是尽量减小同一样品在不同

仪器上测量信号的不一致性，消除同一仪器间不同

时间参数的影响因素［16］。模型转移算法可以分为

有标样和无标样 2 种，其中：有标样算法较为常

见［17］。这类算法在使用过程中需要在主仪器和从

仪器获取的光谱中选取标样集光谱数据，找出 2 台

光 谱 仪 之 间 的 数 学 关 系 。 例 如 直 接 校 正 算 法

（Direct standardization，DS）［18-19］、典型相关分析算

法（Canonical correlation analysis，CCA）［20-21］。近年

来，在农业领域对模型转移已有很多相关研究。王

红鸿等［22］利用 DS 算法和具有稳定一致光谱信号的

波长算法（SWCSS）结合，在纸浆中纤维素含量的

检测中，预测均方根误差（RMSEP）降低了 1. 43%，

实现了不同地域、不同批次的光谱仪之间的模型转

移。刘智健等［23］在对木质素含量的预测模型中，使

用 DS 算法令 2 台从仪器的相对偏差误差（Ratio of 
prediction to deviation，RPD）分别从 0. 28、0. 31 提升

到了 3. 39、2. 86，实现了不同仪器间的模型转移。

Yang 等［24］研究了烟草中糖和尼古丁含量的模型转

移方法，利用 CCA 算法在台式和便携式光谱仪之前

实现了 RMSEP 从 2. 17、0. 70 降低到 2. 02、0. 39，有
效提升了便携式光谱仪的模型性能。

综上，在多个领域中，模型转移方法均有效减

少不同设备、批次或环境对光谱模型的影响，提高

了模型的适用性和稳健性，从而降低重新建模的成

本。然而，在堆肥过程参数实时监测的研究中缺乏

使用模型转移方法提升便携式仪器模型性能的研

究。因此，本研究拟以玉米秸秆和奶牛粪便为原

料，进行静态槽式好氧堆肥和膜覆盖好氧堆肥，采

集整个堆肥过程中的样品，分别使用台式傅里叶变

换近红外光谱仪（主仪器）和短波便携式近红外光

谱仪（从仪器），选择经典的 DS 算法和 CCA 算法探
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究不同近红外光谱仪下的堆肥样品含水率、总氮、

总碳、有机质含量模型转移情况，以期提高秸秆好

氧堆肥近红外分析模型在不同光谱设备下的通用

性和准确性。

1　材料与方法

1. 1　样品采集及制备

堆肥样品取自于北京市北郎中有机肥料生产

厂间进行的发酵试验，试验所用发酵槽的长度为

44 m，宽度为 3. 85 m，高度为 1. 8 m，堆肥原料 m（奶

牛粪）∶m（玉米秸秆）=10∶1。奶牛粪便取自北京市

顺义区的养殖场，玉米秸秆取自密云区农机合作

社，堆肥时添加质量占总堆体质量的 40% 的腐熟堆

肥用于调节水分。为提高近红外光谱数据的代表

性 ，在 2 条 堆 肥 槽 中 分 别 开 展 静 态 槽 式 好 氧 堆

肥［25-26］和膜覆盖好氧堆肥［27-28］。膜覆盖好氧堆肥即

在堆体上覆盖以聚四氟乙烯为核心材料的半渗透

性功能膜。膜覆盖式好氧堆肥和静态槽式好氧堆

肥的堆肥现场详见图 1（a）。
取样时间分别为堆肥开始的第 0、4、8、12、16、20、

24、28、32、36 天。为消除堆肥过程中堆体在不同位

置的差异，在发酵槽的上层（0~30 cm）和下层（80~
110 cm）共计 5 个点取样，堆肥样品的质量约为 1 kg，
取样点分布如图 1（b）所示。取样后在−20℃下冷冻

存放，在化学值测定分析和采集光谱时常温解冻至

室温。

1. 2　堆肥过程关键参数测定方法

含水率（MC）采用热风干燥法进行测定。取大

约 100 g 堆肥过程样品在 105 ℃干燥箱（上海精宏实

验设备有限公司，中国）中恒温干燥 24 h。
总氮含量（TN）及总碳含量（TC）采用元素分

析仪（Elementer公司，德国）测定。取干燥粉碎的堆

肥过程样品约 40. 0 mg，在元素分析仪的 CHNS 模

式下的标准方法测定。

有机质含量（OM）通过马弗炉燃烧法测定。取

堆肥过程干燥粉碎样品大约 1. 0 g 放于 575 ℃的马

弗炉（上海精宏实验设备有限公司，中国）中反应

6 h。
1. 3　样品近红外光谱采集

主仪器为 Spectrum 400 傅里叶变换近红外光谱

仪（Perkin Elmer 公司，美国），如图 2（a）所示。该光

谱仪采用卤钨灯光源和铟镓砷检测器，光谱采集范

围为 10 000~4 000 cm−1、光谱分辨率为 8 cm−1、扫

描次数为 32 次。在采集堆肥样品光谱数据前扫描

背景和暗电流，背景使用仪器内置聚四氟乙烯白

板。光谱采集时，将样品装满仪器配套样品杯，放

于积分球采集窗口后在旋转模式下采集光谱数据。

从仪器为 Micro-NIR 1700 便携式微型近红外

光谱仪（JDSU 公司，美国），如图 2（b）所示。该光谱

仪采用线性滤光片分光元件和 128 线元非制冷铟镓

砷 二 极 管 阵 列 检 测 器 ，光 谱 采 集 范 围 为 950~
1 650 nm、光 谱 分 辨 率 为 6. 24 nm、扫 描 速 度 为

50 次/s。在使用时需每隔 10 min 扫描暗电流和背

景，采集样品时直接将传感器探头插入样品袋中。

图 1　堆肥现场及取样点示意图

Fig. 1　Composting site and schematic diagram of sampling points
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为保证光谱具有良好的信噪比，主仪器在采集

时重复装填 3 次，从仪器重复扫描 5 次，均取平均值

作为样品光谱。

1. 4　定标模型的建立及评价

建立模型之前首先需要确定合适的预处理方

法，来消除光谱中与样品性质无关的信息，然后采

用偏最小二乘回归（Partial least squares regression，
PLSR）建立定标模型。图 1（b）中 3 号点的 40 个样

品作为待测样品（外部验证集），这组样品不参与堆

肥过程关键参数定标模型的建立，仅用于完成模型

转移及验证模型转移效果；其余 4 个取样点的 160
个样品用于建立定标模型，为验证模型效果，采用

浓度梯度法，按 3∶1 的比例将 160 个样品划分为校

正集和验证集，其中 120 个样品作为校正集，40 个样

品作为验证集。

利用决定系数（R2）和相对偏差误差（RPD）进

行模型的评价。RPD 的计算公式如下［29-30］：

RPD = SD
RMSEP (1)

式中：SD 为验证集化学测量值的标准差；RMSEP
为验证集的均方根误差。其中，当 R2>0. 90，RPD
>3. 00时，认为该模型非常优秀；当 0. 82<R2≤0. 90，
2. 50≤RPD≤3. 00 时 ，认 为 该 模 型 效 果 良 好 ；当

0. 66<R2≤0. 82，2. 00<RPD≤2. 50 时，模型可进

行近似定量预测；当 0. 50<R2≤0. 66，1. 50≤RPD
<2. 00 时，认为该模型只能进行高低浓度鉴别；当

R2≤0. 50，RPD≤1. 50 时，认为模型不可用。

使 用 相 对 标 准 偏 差（Relative standard 
deviation，RSD）评估模型预测结果的稳定性，反映

模型的可靠性。具体计算公式如下［29］：

RSD = RMSEP
MEAN (2)

式中：MEAN 为验证集样品平均值。当 RSD<5%
时模型效果良好；RSD<10% 时模型可用于定量

分析。

1. 5　模型转移算法

1. 5. 1　直接校正算法（DS）
DS 算 法 通 过 在 主 从 仪 器 中 选 取 的 标 样 集

XS
M，cal，XS

S，cal 求得转化矩阵 F，转化矩阵 F 的求解公

式为：

X S
M,cal = X S

S,cal ·F (3)
F = X S +

S,cal ·X S
M,cal (4)

式中：XS
M，cal 为主仪器标样集光谱矩阵；XS

S，cal 为从仪

器标样集光谱矩阵；XS +
S，cal 为从仪器标样集广义逆矩

阵。通过计算得到的 F 矩阵，对从仪器的待测样品

光谱 XS，val先进行校正：

XS,valp = XS,val ·F (5)
随后用主仪器模型预测校正后的从仪器待测

样品光谱。

1. 5. 2　典型相关分析算法（CCA）

CCA 算法是一种利用综合变量间的相关关系

来反映 2 组指标间整体相关性的多元统计分析方

法。CCA 是通过对主从仪器的标样集 XS
M，cal、XS

S，cal

的典型相关分析：

LM = X S
M,cal ·W M (6)

LS = X S
S,cal ·W S (7)

式中：LM、LS为主从仪器标样集的典型变量，WM、WS

为主从仪器标样集的典型向量

F 1 = L+
S ·LM (8)

F 2 = L+
M ·X S

M,cal (9)
F = F 1 ·F 2 ·W M (10)

式中：L+
M 和 L+

S 分别为 LM 和 LS 的广义逆矩阵。最

后，采用式（10）得到的转换矩阵 F 对从光谱仪的测

样品光谱 XS，val进行转换。

XS,valp = XS,val ·F (11)
1. 6　数据分析软件

NIRS 定 标 模 型 通 过 含 有 PLS_Toolbox 8. 2

图 2　本研究选用的近红外光谱仪主仪器（a）和从仪器（b）

Fig. 2　The master instrument （a） and slave instrument （b） used in this study
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（Eigenvector Research， Inc. ，美 国 ）的 MATLAB 
R2016a（MathWorks，美国）中编程实现。

2　结果与讨论

2. 1　样品分集及堆肥过程关键参数统计分析

建模样品的和外部验证集样品的化学值统计结

果分别见表 1和表 2。由表 1可见：建模样品的含水率

范围为 32. 08%~68. 22%；总氮含量范围为 0. 48%~
1. 09%；总碳含量范围为 8. 02%~13. 33%；有机质含

量范围为 16. 31%~26. 80%。所测堆肥样品的性质

有较大的变异，化学值覆盖范围广且覆盖了堆肥全过

程，可以用于建立近红外定标模型并进行过程分析，

这与样品来自不同的堆肥方式、不同的堆肥时间以及

不同的取样深度的情况相符。由表 2可见：外部验证

集样品的含水率范围为 33. 40%~64. 27%；总氮含量

范围为 0. 57%~1. 06%；总碳含量范围为 8. 80%~
13. 47%；有机质含量范围为 17. 12%~22. 82%。尽

管不同取样点的发酵情况存在差异，但是外部验证集

化学值覆盖范围和建模样品的化学值覆盖范围基本

一致，可以用于验证分析；此外，校正集、验证集、待测

样品集的均值和标准差均接近，表明校正集和验证集

均具有良好的代表性。

槽式和膜覆盖好氧堆肥过程中含水率、总氮含

量、总碳含量、有机质含量随堆肥时间变化的测算

结果见表 3。数据为同一天采集的 10 个样品化学测

量值的平均值和标准差。所有关键参数化学值统

计分析均为湿基基础。可见，随着堆肥的进行，堆

体的水分呈下降趋势，主要由于堆体温度升高引起

水分蒸发、通风水分蒸发以及有机物分解产生水引

起。整体来看，膜覆盖堆体的含水率高于槽式堆肥

堆体，这是由于功能膜能够阻挡水分蒸发，在膜内

形成一层水膜，使水分可以再次回到堆体。随着堆

表 1　建模样品的化学值统计

Table 1 Statistical analysis of chemical values of modeled samples

指标

Index

含水率

MC
总氮含量

TN
总碳含量

TC
有机质含量

OM

校正集

Calibration set

样品量

No.  of samples

120

120

120

120

平均值/%
Mean

50. 46

0. 78

10. 54

20. 59

标准差/%
SD

6. 69

0. 12

1. 05

1. 98

范围/%
Range

32. 08~68. 22

0. 48~1. 09

8. 02~13. 33

16. 31~26. 80

验证集

Validation set

样品量

No.  of samples

40

40

40

40

平均值/%
Mean

50. 31

0. 78

10. 53

20. 54

标准差/%
SD

6. 70

0. 12

1. 04

1. 93

范围/%
Range

33. 75~66. 26

0. 56~1. 06

8. 36~12. 92

16. 61~25. 22

表 2　外部验证集样品的化学值统计

Table 2　Statistical analysis of chemical values of external validation samples

指标

Index

含水率

MC
总氮含量

TN
总碳含量

TC
有机质含量

OM

样品量

No.  of samples

40

40

40

40

平均值/%
Mean

48. 55

0. 81

10. 82

21. 96

标准差/%
SD

8. 28

0. 40

1. 30

2. 74

范围/%
Range

33. 40~64. 27

0. 57~1. 06

8. 80~13. 47

17. 12~22. 82
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肥的进行，微生物逐步消耗氮源、碳源，使堆体的绝

对总氮、总碳含量降低。尽管含水率在逐渐降低，

总氮的消耗速度不及水分的散失速度，总碳的消耗

速度大于水分的散失速度，使总氮含量呈上升，而

总碳含量下降。随着堆肥的进行，微生物活动消耗

有机质，有机质绝对含量下降，但水分散失，使有机

质相对含量下降不明显。整个堆肥过程中，膜覆盖

堆体的有机质含量低于槽式堆肥堆体，主要由于功

能膜使堆体内空气更均匀，有利于微生物分解有机

质。因此，堆肥过程中，不同模式的堆肥关键参数

均存在显著性差异性；同种模式下，不同发酵时间

的堆肥关键参数化学值也存在显著性差异。

2. 2　波长点匹配结果

由于主从仪器的光谱数据所涵盖的波长范围

有所差异，因此波长点的匹配方向为将从仪器的波

长点以主仪器为标准进行匹配。对主仪器截取与

从仪器重合波段的光谱，即 1 000~1 650 nm，主仪

器波长截取前后的光谱见图 3（a1）和（a2）。可见截

取后去除了 1 650~2 500 nm 波段的同时，也丢失了

一些光谱信息，需要进一步验证被截取的波段是否

包含了样品的关键信息，只有截取后的定标模型与

全波段定标模型无明显差异，模型转移才有实际意

义。对从仪器使用 3 次样条插值法［31-32］增加波长

点，使得主从仪器波长点数一致。最终匹配后波长

点数为 2018。从仪器数据匹配前后光谱见图 3（b1）

和（b2）。可见从仪器光谱进行数据匹配前后光谱无

明显差异，但仍需要进一步对比不同波段长度下的

定标模型。

建立波段截取前后的主仪器的定标模型，4 个

指标的模型前后变化见表 4。可见：其 4 个指标的定

标模型在波段删减前后的 R 2
C、R 2

CV、R 2
P 基本无变化，

表 明 模 型 的 稳 定 性 基 本 无 变 化 ；而 RMSEC、

RMSECV、RMSEP 略有降低，模型的预测误差减

小，模型的预测精度略有提升。上述结果表明主仪

器截取波段不会对主仪器模型产生负面影响，可以

进行后续的模型转移。

建立波长匹配前后的从仪器的定标模型，4个指

标的模型前后变化见表 5。可见数据匹配后，从仪器

总氮和总碳含量的模型效果基本不变，而含水率和有

机质模型的 R 2
C、R 2

CV、R 2
P 均有下降，其中：有机质含量

模型 R 2
P 为 0. 64，较匹配前的 0. 74 下降最为明显，而

RMSEC、RMSECV、RMSEP 均有上升，模型效果下

图 3　近红外光谱主仪器数据删减前后和从仪器数据匹配前后的光谱图像对比

Fig. 3　Comparison of spectral images before and after data deletion from the master instrument and before and after data 
matching from the slave instrument
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降，原因可能是插值导致光谱数据波长点增多，但包

含有效信息的数据点数量不变，引入了部分冗余信息。

但各参数模型预测精度整体差距较小，仍然满足模型

转移的需求，数据匹配并未对从仪器光谱数据产生明

显影响，可进行后续模型转移。

对截取和波长匹配后的主从仪器光谱进行主成

分分析（Principle component analysis，PCA），第一和第

二主成分的分散点图见图 4。可见第一和第二主成分

共同解释了 99. 23% 的光谱信息。通过置信椭圆

（Confidence ellipse）可以看出主从仪器光谱之间仍有

明显差异，无法直接利用主仪器定标模型对从仪器光

谱进行预测，需要采用合适的模型转移算法实现对光

谱数据的校正，从而使定标模型共享具有可行性。

2. 3　模型转移结果

对经过 DS 算法、CCA 算法转移后的从仪器光谱

和主仪器光谱进行主成分分析，主成分分析结果见图5。
可见：经过 2种转移算法之后，主从仪器的光谱在第一

和第二主成分空间上的分布重合；2种方法均不同程

度地消减了不同光谱仪间的光谱信号差异。结果表

明，DS 算法的主从仪器光谱的置信椭圆重合面积更

大，意味着相较于CCA算法，DS算法转化了从仪器光

谱的更多有效信息，主从仪器的光谱有更多相似特征，

展现出了更强的处理复杂光谱的能力，能够在面对具

有高度相关性和多重共线性的光谱数据时，更好地捕

捉复杂关系，提高预测的精度。

分 别 选 取 10、15、20、25、30、35、40、45、50 共

9 个标样数梯度进行 DS、CCA 算法的模型转移，以

RMSEP 最小为原则选择最合适的标样数。RMSEP
随标样数的变化见图 6。可见：采用 DS 算法时，含水

率、总氮含量、总碳含量、有机质含量模型的标样数分

表 4　主仪器波段截取前后 4个指标的模型对比

Table 4　Model comparison of 4 indexes before and after the master instrument data deletion

指标

Index

含水率

MC

总氮含量

TN

总碳含量

TC

有机质含量

OM

状态

Status

截取前

截取后

截取前

截取后

截取前

截取后

截取前

截取后

R 2
C

0. 92
0. 94
0. 83
0. 86
0. 73
0. 83
0. 79
0. 85

RMSEC/%

1. 88
1. 57
0. 05
0. 04
0. 55
0. 44
0. 87
0. 73

R 2
CV

0. 91
0. 91
0. 78
0. 78
0. 69
0. 73
0. 75
0. 75

RMSECV/%

2. 02
1. 92
0. 06
0. 06
0. 59
0. 55
0. 95
0. 96

R 2
P

0. 88
0. 90
0. 83
0. 86
0. 76
0. 80
0. 76
0. 83

RMSEP/%

2. 30
2. 16
0. 05
0. 05
0. 52
0. 51
0. 96
0. 78

注：R 2
C、R 2

CV、R 2
P 分别为校正决定系数、交叉验证决定系数、预测决定系数。

Note： R 2
C， R 2

CV and R 2
P are the correction coefficient of determination， cross-validation coefficient of determination， and prediction 

coefficient of determination， respectively.

表 5　从仪器波长匹配前后 4个指标的模型对比

Table 5　Model comparison of 4 indexes before and after the slave instrument data matching

指标

Index

含水率

MC

总氮含量

TN

总碳含量

TC

有机质含量

OM

状态

Status
匹配前

匹配后

匹配前

匹配后

匹配前

匹配后

匹配前

匹配后

R 2
C

0. 87
0. 84
0. 68
0. 69
0. 68
0. 68
0. 73
0. 69

RMSEC/%

2. 37
2. 66
0. 07
0. 07
0. 59
0. 59
1. 02
1. 10

R 2
CV

0. 83
0. 83
0. 65
0. 66
0. 65
0. 65
0. 69
0. 67

RMSECV/%

2. 80
2. 77
0. 07
0. 07
0. 62
0. 62
1. 10
1. 13

R 2
P

0. 85
0. 81
0. 77
0. 77
0. 65
0. 68
0. 74
0. 64

RMSEP/%

2. 71
2. 85
0. 06
0. 06
0. 65
0. 64
0. 98
1. 16
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左侧图为直接校正算法  DS 分析结果；右侧图为典型相关分析算法  CCA 分析结果。

The images on the left show the direct correction analysis results； those on the right show the canonical correlation analysis results.
图 5　从仪器迁移后的光谱和主仪器光谱的主成分分析结果

Fig. 5　Principal component analysis results of the transferred spectra and the spectra of master instrument

图 4　波长点匹配后两台仪器的光谱主成分分析

Fig. 4　Spectral principal component analysis after wavelength point matching
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别为 50、35、20、20；采用 CCA 算法时，含水率、总氮含

量、总碳含量、有机质含量模型的标样数分别为 15、15、
20、25。并且 DS算法相较于 CCA 算法，模型 RMSEP
随标样数变化波动较小。

使用基于 2种模型转移算法建立的定标模型对待

测样品集的样品进行预测，不使用模型转移算法和使

用不同算法的预测结果见表 6。可见：在不使用模型

转移算法时，利用主仪器的堆肥关键参数定标模型直

表 6　模型转移结果对比

Table 6　Comparison of model transfer results

指标

Index

含水率

MC

总氮含量

TN

总碳含量

TC

有机质含量

OM

转移算法

Method

无

直接校正

典型相关分析

无

直接校正

典型相关分析

无

直接校正

典型相关分析

无

直接校正

典型相关分析

标样数

No.  of standardized 
samples

50
10

25
15

25
25

10
10

RP
2

0. 02
0. 85
0. 75
0. 15
0. 76
0. 70
0. 08
0. 68
0. 71
0. 06
0. 62
0. 68

RMSEP/%

26. 06
3. 16
4. 37
0. 91
0. 07
0. 07
4. 00
0. 75
0. 73
7. 11
1. 56
1. 68

RPD

0. 32
2. 62
1. 89
0. 15
2. 00
2. 00
0. 33
1. 73
1. 78
0. 39
1. 76
1. 63

RSD/%

53. 68
6. 51
9. 00

112. 35
8. 64
8. 64

36. 97
6. 93
6. 74

32. 38
7. 10
7. 65

图 6　DS和 CCA算法随标样个数改变时 RMSEP的变化

Fig. 6　Variation of RMSEP with the number of standardized samples
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接预测波长点匹配后的从仪器的待测样品光谱时，4
种关键参数的预测结果的RPD均低于 0. 50，模型基本

不可用；使用 DS和 CCA 转移算法对光谱进行处理之

后，各模型对待测样品的预测结果有明显提升。此外，

对于含水率和总氮含量的预测，在采用 DS 算法进行

转移后，预测效果更优，含水率预测结果的RP
2达到0. 85，

RPD 由 0. 32提升至 2. 62；总氮含量预测结果的 RP
2达

到 0. 76，RPD 由 0. 15提升至 2. 00；2 种转移算法对总

碳含量的预测精度的提升相似，RP
2从 0. 08 分别提升

到了 0. 68、0. 71，RPD 则从 0. 33 分别提升到了 1. 73、
1. 78；对于有机质含量的预测，DS算法略优于CCA算

法，RPp
2从 0. 06提升到 0. 62，RPD从 0. 39提升到 1. 76。

综上，DS 算法可以更好地缩减从仪器匹配后光

谱和主仪器截取后光谱的差距，使二者在主成分空间

中的差异更小；在面对标样变化时，提供了更稳定的

RMSEP变化；在预测外部验证样品时，模型预测准确

性也更优。分析认为，DS 算法在模型转移中的表现

优于 CCA算法，这与刘耀瑶等［33］的研究结果一致，DS
算法的广适用性使其在面对仪器漂移引起的波长漂

移、基线漂移等复杂光谱情况时，相较于依赖光谱间

典型相关性的 CCA 算法更稳健。此外，DS 算法采用

直接变换矩阵的方式来匹配光谱数据，而CCA算法需

要将数据进行投影，在这一过程中可能导致信息的丢

失，从而降低模型的预测性能。CCA算法通常对数据

有更高的要求［34］，例如，对标样的数量要求更高，对光

谱的信噪比要求更高，需要更完整且一致的数据。而

在堆肥过程监测中，通常从堆肥现场采集的数据无法

满足这些要求，因此，DS算法更适合在堆肥过程监测

的模型转移中使用，另外，2种算法的差异也在水稻土

壤［35］、食用油［36］、空气质量监测［37］等方面得到了验证。

3　结  论

为了克服台式光谱仪无法在现场采集光谱、便

携式光谱仪无法直接利用台式光谱仪获取的高精

度模型的问题，本研究使用台式和便携式光谱仪分

别采集秸秆牛粪堆肥全过程光谱，针对含水率、总

氮、总碳、有机质含量 4 个指标，采用 DS 和 CCA 方

法分别对便携式光谱仪采集的光谱进行转移。主

要结论如下：

1）不同的堆肥方式对近红外定标模型的建立

几乎没有影响，在实际应用中，可以将膜覆盖堆肥

和槽式堆肥的数据共同应用于同一个定标模型。

2）在未使用模型转移算法，仅将光谱波长点进

行匹配时，2 种光谱仪之间不能实现模型共享，在对

外部验证样品集的预测中精度很低。而通过 DS 算

法和 CCA 算法进行模型转移，RPD 由最低 0. 15 提

升至最高 2. 62，RSD 由最高 112. 35% 降低至最低

6. 51%，均可以显著提升模型的预测精度。

3）DS 算法处理仪器漂移、光谱噪声大的光谱

时更具优势，通过直接变换矩阵的方式，相较于

CCA 算法保留了更多的有效信息，在处理堆肥过程

分析的数据时，使用 DS 算法后的模型精度更好。

转移后的模型均可用于实际堆肥过程关键参

数检测，这为堆肥过程现场高频次检测提供了新的

解决策略。
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