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近紅外線分光光度計應用於梨葉片營養診斷 

李汪盛、阮素芬、王斐能 

摘  要 

利用化學方法做梨樹葉片分析之營養評量，可以做為施肥管理之參考。本研究研發之近紅外線分

光光度計包括分光光度計（範圍 400–2498 nm）及電腦等設備，可應用於快速梨葉片營養診斷。經由

二階差分及三階差分處理後之光譜，再利用部分最小平方法分析，結果顯示，梨葉片 N、P、K、Ca、

Mg 校正線，交叉驗證之判定係數（r2
cv）分別為 0.848、0.551、0.378、0.794 及 0.709，交叉證標均方

根誤差（RMSECV）為 0.066、0.009、0.189、0.099 及 0.026 g/100g。 

關鍵詞：近紅外線分光光度計、梨、葉片營養。 

前  言 

近年來，果樹之栽培技術雖已相當進步，惟農友對於肥培管理仍有不當之處，長期過量施用化學

肥料，結果致使果園土壤日漸劣化，影響果實產量及品質甚鉅，且因雨水沖刷，導致河川之污染日益

嚴重。國內外有關果樹之土壤與葉片營養診斷方面相關研究成果豐碩，可供運用於葉片及土壤營養診

斷(1-10,12-18)，目前大部分研究採用傳統分析方法，不僅費時、需要投入大量人力與資源且容易造成污染，

至於快速檢測方法之開發，雖有簡易的田間快速呈色測氮法應用實例，可以在短時間內（約 5 秒）決

定是否需要施用氮肥，惟簡易的田間快速呈色所使用之指示劑原料如二苯胺（Diphenylamine）等，為

可燃性之固體，遇熱會釋放出氮氧化物之毒性氣體，為可疑致癌性之芳香胺類，很多國家管制其使用，

應用上受到限制。另外，有關利用近紅外光技術應用於營養診斷方面，主要研究以土壤方面為主，至

於葉片方面相關研究較少(19,23-25)，國內外研究人員正積極投入研究，發展準確、即時提供農民葉片營

養狀況做為施肥的參考之技術。本研究之目的在於利用近紅外線分光光度計，建立果樹葉片營養成分

快速檢測方法，選定梨樹為初步研究之試驗材料，期能適時提供果農施肥之參考。 
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材料與方法 

一、材料 

2002 年三至四月於桃園縣新屋鄉（本場）所栽種橫山梨之當年生、未結果橫向生長枝的中段葉片

為樣本，每株為一樣品，每株依東、南、西、北四個方位肩高處取樣，每株採取葉片 50 片，共計 72

個樣本。 

二、分析方法 

(一) 近紅外線光譜分析 

1. 將梨葉片取回後，以濕巾擦拭去除灰塵及殘留藥劑後置入 70℃熱風乾燥箱乾燥 48 小時後磨細

置入標準容器內，以近紅外線分光光度計進行掃描，掃瞄波長範圍從 400 到 2498 nm，波長間

隔為 2 nm。 

2. 每照射二次樣本後，重新取陶瓷白板反射光譜之參考值，以減少基線飄移與溫度變化的誤差影

響。 

3. 二階差分及三階差分光譜處理：原始光譜利用 Savitsky-Golay 差分法，分別進行 7 點

Savitsky-Golay 二階差分，使用之迴歸多項式為 2 次曲線及 9 點 Savitsky-Golay 三階差分，使用

之迴歸多項式為 3 次曲線等前處理，處理後之光譜再利用 PLSR 方法進行回歸分析，建立校正

線。 

(二) 植物體營養元素分析 

梨葉片取回後，以二次蒸餾水濕巾擦拭去除灰塵及殘留藥劑後，置入 70℃熱風乾燥箱，乾燥

48 小時後，磨細供測。以濃硫酸加硒粉催化劑分解，分解液以 Kjeldahl 法蒸餾測定葉片總氮素含

量（Nitrogen；N），以三酸（硝酸、過氯酸、硫酸＝4：1：1 v/v）分解葉片，鉬黃法測磷（Phosphorus；

P）含量，鉀（Potassium；K）用火焰分光光度計測定（Rage, 1982），鈣（Calcium；Ca）、鎂（Magnesium；

Mg）用原子吸光光度計（AA）測定(11)。 

(三) 建立梨葉片 N、P、K、Ca、Mg 非破壞檢測模式：將取得梨葉片之光譜與梨葉片化學分析所得到

的 N、P、K、Ca、Mg 值，以部分最小平方法（PLSR）進行分析，建立近紅外線光譜校正線。其

方法敘述如下： 

1. 將化學分析值（參考值）輸入電腦後，配合已獲得的各波長吸收量值，配合光譜差分等前處理

方法，建立校正線。 
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2. 校正線驗證方式採交叉驗證方式進行，將原校正樣本隨機分為 20 個組，進行交叉驗證，校正線

選取的標準以 r 愈接近 1、交叉驗證標準差（SECV）之值愈小為主。 

3. 若有驗證樣本之成分量測值落在校正範圍以外之值（Outlier）時，則將該樣本之量測值加入校

正組，重覆以上步驟重新建立校正線。 

三、試驗設備 

本設備是由分光光度計、控制軟體、控制電腦及不斷電系統等設備組合而成，分述如下： 

1. 分光光度計：Foss NIRSystems 6500 (Silver Spring, MD, USA)，波長範圍 400-2498 nm。波長間

距 2 nm。 

2. 控制軟體：美國 Foss NIRSystems 公司 Vision 軟體。 

3. 統計分析軟體：Camo 公司（Nedre Vollgate, OSLO, Norway）Unscrambler 7.6。 

4. 控制電腦：P III 等級個人電腦。 

5. 不斷電系統：台灣科風公司智能在線互動式 2000 VA 不斷電系統。 

四、有關建立校正線之相關理論 

有關建立校正線之基本相關理論如部分最小平方迴歸分析（Partial Least-Squares Regression；PLSR）

及 PLSR 模式選擇最佳因子的方法，請參考 Marten 及 Naes (22)研究，Haaland 及 Thomas(20)研究。 

五、有關性能評估的相關統計定義 

下列有關性能評估的相關統計符號說明如下：Y 為校正組之實驗室化學成分分析值，  為校正線

預測值，   為校正組之實驗室化學成分分析值之平均值，   為校正線預測值之平均值，ncal為校正樣

本數目，A 為 PLSR 校正線使用之因子數目。 
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2. 交叉驗證標準偏差(SECV): 
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3. 交叉驗證相關係數(rcv): 
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4. 交叉驗證判定係數為 r2
cv 

5. 交叉驗證之均方根誤差(Root mean square error of cross-calibration ; RMSECV): 
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6. 界外值之剔除: 
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六、符號說明 

1. Dw(left,right,polynomial): 

D 表示差分法，w 表示差分法之階次，小刮號內之 left 代表欲進行差分處理之點左邊使用

之點數，right 代表欲進行差分處理之點右邊使用之點數，polynomial 代表使用之迴歸曲線次數，

迴歸區間內參與迴歸之點數為（left＋right＋1）點，如 D2(3,3,2)表示為 7 點 Savitsky-Golay 二階

差分，使用之迴歸多項式為 2 次曲線，D3(4,4,3)表示為 9 點 Savitsky-Golay 三階差分，使用之迴

歸多項式為 3 次曲線。 

結果與討論 

一、梨葉片養分含量分析 

校正樣本梨葉片養分含量化學分析相關統計資料，如表 1。N 分佈範圍在 1.210–2.260 g/100g 之間，

平均值為 1.921 g/100g，標準偏差為 0.182 g/100g，P 分佈範圍在 0.066–0.357 g/100g 之間，平均值為

0.201 g/100g，標準偏差為 0.042 g/100g，K 分佈範圍在 0.563–2.063 g/100g 之間，平均值為 1.549 g/100g，

標準偏差為 0.275 g/100g，Ca 分佈範圍在 0.294–1.525 g/100g 之間，平均值為 0.643 g/100g，標準偏差

為 0.230 g/100g，Mg 分佈範圍在 0.094–0.356 g/100g 之間，平均值為 0.239 g/100g，標準偏差為 0.046 

g/100g，樣本數為 72 個。 

表 1. 梨葉片養分含量 
Table 1. Nutrient concentration of pear leaves. 

 N 
(g/100g) 

P 
(g/100g) 

K 
(g/100g) 

Ca 
(g/100g) 

Mg 
(g/100g) 

最小值 
Minimum 

1.210 0.066 0.563 0.294 0.094 

最大值 
Maximum 

2.260 0.357 2.063 1.525 0.356 

平均值 
Mean 

1.921 0.201 1.549 0.643 0.239 

標準差 
Standard deviation 

0.182 0.042 0.275 0.230 0.046 

樣本數 
Sample size 

72 72 72 72 72 
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二、梨葉片 N、P、K、Ca、Mg校正線之建立 

將近紅外線分光光度計所取得之光譜資料與化學分析資料，以部分最小平方迴歸法（PLSR）建立

葉片各營養元素之校正線。同時為了節省化學分析所需時間與經費及增加校正樣本數目，驗證部分捨

棄一般認為較佳之不同樣本之驗證方式而採用原校正樣本進行驗證，驗證方法為交叉驗證，將所有校

正樣本以隨機方式分為 20 個群組，然後進行驗證。 

梨葉片校正樣本平均光譜、最大光譜及最小光譜，如圖 1 所示，由圖中可發現波長 400–760 nm 可

見光波段，因為葉片粉末顏色差異影響光譜吸收值，此現象主要用於顯示顏色差異而非葉片官能基能

吸收值變化量，需捨棄以減低顏色差異所造成之誤差。因此，實際用於建立的梨葉片 N、P、K、Ca、

Mg 校正線之光譜波長為 780–2492 nm。另外，由圖 1 中亦可發現，由於葉片粉末粒徑差異產生基線偏

移現象，必須加以去除以增加預測性能。圖 2、圖 3、圖 4 分別為梨葉片校正樣本平均光譜之一階差分、

二階差分、三階差分圖。由圖 2、圖 3、圖 4 中可發現藉由差分作用可以有效去除原始光譜之基線偏移

現象，由圖 2、圖 3、圖 4 可發現可見光波段光譜變化相當不規則，應捨棄 400–778 nm 波段，減少顏

色變化產生之影響以提高校正線性能。 

梨葉片 N、P、K、Ca、Mg 校正線不同分析方法性能之相關統計資料，列於表 2。經過不同光譜

處理，再利用部份最小迴歸分析結果顯示，原始光譜資料利用二階差分或三階差分可以有效克服儀器

因為光程差異及表面粗糙度不同引起之基線偏移現象。原始光譜經由不同差分處理，再利用部分最小

平方迴歸法分析，結果顯示，梨葉片 N、P、K、Ca、Mg 校正線，交叉驗證之判定係數（r2
cv）分別為

0.848、0.551、0.378、0.794 及 0.709，交叉證標均方根誤差（RMSECV）為 0.066、0.009、0.189、0.099

及 0.026 g/100g。 
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圖 1. 梨葉片平均光譜、最大光譜及最小光譜 
Fig. 1. The average, maximum, and minimum spectrum of pear leaves. 
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圖 2.  梨葉片平均光譜一階差分吸收光譜圖 
Fig. 2. First derivative absorbance spectrum of mean spectrum for pear leaves. 
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圖 3.  梨葉片平均光譜二階差分吸收光譜圖 
Fig. 3. Second derivative absorbance spectrum of mean spectrum for pear leaves. 
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圖 4. 梨葉片平均光譜三階差分吸收光譜圖 
Fig. 4. Third derivative absorbance spectrum of mean spectrum for pear leaves. 
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Malley 等(21)提出一項衡量近紅外光技術成功應用於農業土壤分析準則為 r2必須大於或等於 0.7 以

上，當 r2 < 0.7 僅限用於篩選用途。另外，Malley 等歸納目前 NIRS 應用於農業土壤分析研究指出，有

關總氮分析方面 r2介於 0.7–0.95 之間，P 及 K 分析方面則相當差，Ca 及 Mg 分析方面 r2介於 0.7–0.9

之間。本研究利用乾燥後梨葉片粉碎樣本進行光譜擷取與 NIRS 應用於農業土壤分析方法相似，本研

究在 N、Ca 及 Mg 分析方面，其判定係數大於 0.7；但是 P 及 K 分析方面其判定係數則低於 0.7，與

Malley 等歸納之結論相似。本研究結果可應用於梨樹之 N、Ca、Mg 葉片養分含量診斷，做為農民施

肥之參考，但 P 及 K 方面則受限於 NIRS 應用範圍限於有機物質，無機物質必須與有機物質鍵結方可

應用因素，P 及 K 須更深入研究或與結合其他方法以提升其分析能力。 
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表 2.  近紅外線分光光度計之梨葉片營養診斷 PLSR 校正線之性能檢定 
Table 2. PLSR model performances for pear leaf nutrient by a near-infrared spectrophotometer. 

成分 
Attribute 

處理方法
Treatment 

波長範圍 
(nm) 

樣本數 z

Size 
因子數

PCs 
rcal r2

cal rcv r2
cv RMSECV

氮 N 0y 780-2498 67 13 0.916 0.839 0.841 0.707 0.085 
 0 780-2498 60 12 0.948 0.899 0.890 0.792 0.070 
 0 780-2498 58 11 0.949 0.901 0.891 0.794 0.068 
 0 780-2498 56 12 0.953 0.908 0.910 0.828 0.061 
 D2(3,3,2) 786-2492 61 10 0.993 0.986 0.876 0.767 0.019 
 D2(3,3,2) 786-2492 60 11 0.997 0.994 0.881 0.776 0.005 
 D2(3,3,2) 786-2492 58 11 0.998 0.996 0.879 0.773 0.074 
 D3(4,4,3) 788-2490 62 9 0.993 0.986 0.860 0.740 0.082 
 D3(4,4,3) 788-2490 56 10 0.999 0.998 0.916 0.839 0.068 
 D3(4,4,3) 788-2490 53 10 1.000 1.000 0.921 0.848 0.066 
          

磷 P 0 780-2498 56 2 0.670 0.449 0.611 0.373 0.019 
 0 780-2498 54 2 0.694 0.482 0.637 0.406 0.015 
 0 780-2498 53 2 0.685 0.469 0.623 0.388 0.014 
 D2(3,3,2) 786-2492 50 3 0.673 0.453 0.476 0.227 0.015 
 D2(3,3,2) 786-2492 46 7 0.959 0.920 0.708 0.501 0.011 
 D2(3,3,2) 786-2492 44 7 0.990 0.980 0.742 0.551 0.009 
 D3(4,4,3) 788-2490 51 3 0.617 0.381 0.307 0.094 0.017 
 D3(4,4,3) 788-2490 47 6 0.969 0.939 0.633 0.401 0.012 
 D3(4,4,3) 788-2490 45 6 0.974 0.949 0.691 0.477 0.011 
          

鉀 K 0 780-2498 63 1 0.228 0.052 0.095 0.009 0.186 
 D2(3,3,2) 786-2492 55 2 0.453 0.205 0.267 0.071 0.161 
 D2(3,3,2) 786-2492 51 1 0.451 0.203 0.330 0.109 0.153 
 D3(4,4,3) 788-2490 63 12 0.999 0.998 0.615 0.378 0.189 
 D3(4,4,3) 788-2490 59 13 1.000 1.000 0.604 0.365 0.190 
          

鈣 Ca 0 780-2498 58 12 0.923 0.852 0.788 0.621 0.135 
 0 780-2498 54 12 0.955 0.912 0.876 0.767 0.105 
 0 780-2498 53 12 0.960 0.922 0.891 0.794 0.099 
 D2(3,3,2) 786-2492 58 11 0.994 0.988 0.718 0.516 0.143 
 D2(3,3,2) 786-2492 55 11 0.997 0.994 0.746 0.557 0.137 
 D2(3,3,2) 786-2492 53 10 0.995 0.990 0.735 0.540 0.140 
 D3(4,4,3) 788-2490 63 12 0.999 0.998 0.615 0.378 0.189 
 D3(4,4,3) 788-2490 59 13 1.000 1.000 0.604 0.365 0.190 
          

鎂 Mg 0 780-2498 63 12 0.862 0.743 0.645 0.416 0.024 
 0 780-2498 57 13 0.909 0.826 0.758 0.575 0.019 
 0 780-2498 52 13 0.936 0.876 0.832 0.692 0.016 
 D2(3,3,2) 786-2492 59 10 0.988 0.976 0.704 0.496 0.028 
 D2(3,3,2) 786-2492 54 10 0.996 0.992 0.823 0.677 0.022 
 D3(4,4,3) 788-2490 62 7 0.981 0.962 0.766 0.587 0.029 
 D3(4,4,3) 788-2490 57 12 1.000 1.000 0.834 0.696 0.026 
 D3(4,4,3) 788-2490 55 10 0.999 0.998 0.842 0.709 0.026 
 D3(4,4,3) 788-2490 51 11 0.999 0.998 0.752 0.566 0.029 
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z The outliers had been deleted by equation five. 
y No pretreatment. 
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Leaf Nutrition Diagnosis of Pear by Near-infrared 
Spectrophotometer 

Wang-Sheng Li, Su-Feng Roan and Fei-Neng Wang  

Summary 

Chemical analysis to assess the nutrient status of pear leaves can be used for fertilizer 
management of pear production.  A near-infrared reflectance spectrophotometer system, including 
an optical fiber probe, a spectrophotometer in the region 400 to 2500 nm, and a computer were 
developed to fast diagnosis of leaf nutrient analysis.  By second and third derivative pretreatment 
and then analyzed by PLSR algorithm, the results were showed that the coefficient of determination 
of cross-validation (r2

cv) were 0.848 for N, 0.551 for P, 0.378 for K, 0.794 for Ca and 0.709 for Mg 
with root mean square error of cross-calibration (RMSECV) 0.066 for N, 0.009 for P, 0.189 for K, 
0.099 for Ca and 0.026 (g/100g) for Mg, respectively. 

Key words: near-infrared spectrophotometer, pear, leaf nutrient. 


