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应用近红外光谱或化学指标判别不同产地晒红烟的相似性
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摘
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要
!

近红外光谱采集物质信息较全面!是多种物质的复合信息!但具体特征不明显&化学指标虽能够体

现物质的具体特征!但所包含的物质信息却不够全面%以
)-,)

年和
)-,!

年贵州$湖南$吉林$江西$山东$

四川六个产地共
,,*

个晒红烟样品为研究对象!其近红外光谱采用一阶导数和平滑处理!测定的
)G

个化学

指标及其
)G

个计算值"譬如糖碱比等#采用归一化处理!应用
TTc

投影技术对不同产地晒红烟进行相似性分

析%结合近红外光谱和化学指标的分析结果表明'应用近红外光谱和化学指标分析六个产地晒红烟分布规

律较为一致!表明通过近红外光谱信息和大量检测数据均可分析产地特征的相似性&对
*)

个化学指标的方

差贡献率分析得出!决定产地特征的重要指标是亚硝胺&应用近红外光谱对小产地之间进行聚类分析!得出

部分小产地之间具有可替代性!结合主要内在的化学指标工业需求取向!可合理替代不同烟叶原料!降低产

品加工质量的波动性%
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不同产地$部位的烟叶原料采用传统的感官质量评价方

法来判断烟叶原料间的相似性和差异性!用于研究烟叶间的

配伍性和可替代性!具有十分重要的意义(

,

)

%该方法使用

时!判别差异不仅费时费力!往往因人为因素的不确定性造

成很大差异!甚至失真%故根据可靠的分析数据!研究一种

简便可靠的判别方法!用于判定烟叶原料间的相似性!寻找

原料间的可替代性对于工业加工生产非常必要%近年来!近

红外光谱技术不断发展!该技术成为一个简便可靠的工具已

在农业(

)+!

)

$食品(

<+*

)和烟草(

G

)等领域行业有广泛的应用(

I+"

)

%

杨凯等基于近红外光谱应用主成分及
c93=/2

准则"

TTc

#的方

法!对上$中$下部烟叶建立投影分析模型!结果表明上$下

部烟叶的近红外光谱特征具有显著差别!中部烟叶分别与上

部和下部具有一定程度重叠&目前!多数研究为应用近红外

光谱建立模型对烟叶进行定性分析!但结合烟叶的化学指标

用于烟叶复烤配方设计或者卷烟产品设计中不同烟叶间可替

代性评价的文章鲜有报道%

我国的晒红烟种植地域广!但规模小!应用范围少!主

要应用于混合型卷烟中!具有一定的使用价值%烟草产地等

分析大多集中在烤烟和白肋烟上!对晒红烟产地的判别等鲜

有报道%本工作以晒红烟为实验样品!应用近红外光谱和化

学指标对晒红烟产地进行相似性分析!寻找烟叶原料间的可

替代性!结果表明两种方法均能较好地分析不同产地晒红烟

间的相似性!结合主要内在的化学指标工业需求取向!可合

理替代不同烟叶原料!降低产品加工质量的波动性%该方法

的应用!将对烟叶原料间的合理替代产生重要支撑作用%

,

!

实验部分

&'&

!

材料和仪器

实验样品为某企业
)-,)

年和
)-,!

年贵州$湖南$吉林$

江西$山东$四川六个产地的晒红烟样品!共
,,*

个%在产

地实验中!近红外光谱分析实验选取'贵州
)G

个!湖南
)*

个!吉林
,F

个!山东
,I

个!江西
,-

个!四川
F

个&化学值

分析实验选取'贵州
)G

个!湖南
)*

个!吉林
))

个!山东
))

个!江西
,-

个!四川
,-

个%



仪器设备为
VT8

型傅里叶变换近红外光谱仪"德国

O2:\/2

公司#%工作参数'光谱采集范围
,)---

"

!*--

0?

`,

&光谱分辨率'

"0?

`,

&扫描次数'

G<

次%

&':

!

方法

,&)&,

!

近红外光谱扫描方法

取烟末样品
)*

;

左右放入样品杯!在样品上方放置压样

器!自然压紧!利用积分球漫反射进行光谱测量!采集烟末

样品的近红外光谱!每个样品重复装样$测量
!

次!取平均

光谱作为该样品光谱数据%

,&)&)

!

化学指标测定方法

采用的化学指标有
,)

大类!

)G

个检测指标!

)G

个比值

计算指标!共计
*)

个化学指标%其中
,)

大类化学指标的检

测分析方法和采用标准见表
,

!比值计算指标的计算方法见

表
)

%

表
&

!

晒红烟化学指标采用的检测方法标准

K0=9.&

!

K.21/.1-5B210>B03B2653,-./),09

)>B.U563.B24>7,43.B15=0,,5

化学指标 分析方法 采用标准

总糖 连续流动法
_M

*

C,*F

+

)--)

还原糖 连续流动法
_M

*

C,*F

+

)--)

总氮 连续流动法
_M

*

C,G,

+

)--)

总植物碱 连续流动法
_M

*

C,G-

+

)--)

钾 连续流动法
_M

*

C),I

+

)--I

氯 连续流动法
_M

*

C,G)

+

)-,,

蛋白质 连续流动法
_M

*

C)<F

+

)--"

生物碱 气质联用
_M

*

C!"!

+

)-,-

硝酸根 离子色谱法
_M

*

C)<"

+

)--"

焦油 重量法
SO

*

C,FG-F

+

)--<

烟气中烟碱 气相色谱
SO

*

C)!!**

+

)--F

烟叶和烟气中亚

硝胺"

C.'83

#

气相色谱热能分

析联用
SO

*

C)!))"

+

)--"

,&)&!

!

近红外光谱数据与化学指标处理方法

将扫描得到的近红外光谱数据进行一阶导数和
.&S&

平

滑预处理(

F

)

!

*)

个化学指标采用归一化处理&分别应用
TTc

投影分析方法对晒红烟的产地进行相似性分析%

TTc

"

(

2$

H

/019$6$̂ K5396

;

$6

(

29609

(

5%0$?

(

$6/61567

9̂3=/20291/29$6

#投影分析方法!是主成分分析方法和
c93=/2

准则联用的方法%基于主成分分析方法得到的光谱主成分数

据!该方法对类内散布矩阵的逆矩阵
:

`,

U

与类间散布矩阵
=

V

的乘积
:

`,

U

,

=

V

进行最优投影矢量求解!遵循聚类间的距离

值最大和类内的离散度最小的原则!使样本的类内距离尽量

小!类间距离尽量大!从而使各类别之间达到最大程度的分

离!实现正确的分类!同时也能够客观地表现类内的离散性

和类间的相似性(

,-+,,

)

%

依据
TTc

投影值求解各类之间相似度值的计算公式见

式"

,

#

=

2T

%

,

/

C

2T

C

22

/

C

TT

"

,

#

式中!

C

2T

为类间投影均值的欧式距离!

C

22

和
C

TT

类内投影

表
:

!

晒红烟计算指标采用的计算方法

K0=9.:

!

<09,4901)5>/.1-5B42.B)>,09,4901.B

)>B.U563.B24>7,43.B15=0,,5

计算指标 计算方法

糖碱比 总糖*总烟碱

钾氯比 钾*氯

氮碱比 总氮*总烟碱

两糖比 还原糖*总糖

施木克值 总糖*蛋白质

碱碱比 总烟碱*挥发碱

硝酸盐
'N

`

!

阴离子百分比

五种碱和 烟碱
D

降烟碱
D

麦斯明
D

新烟草碱
D

假木贼碱

烟碱占比 烟碱*五种碱和

降烟碱占比 降烟碱*五种碱和

麦斯明占比 麦斯明*五种碱和

新烟草碱占比 新烟草碱*五种碱和

假木贼碱占比 假木贼碱*五种碱和

''Y

占比
''Y

*

''YD'8CD'''D'8O

'8C

占比
'8C

*

''YD'8CD'''D'8O

'''

占比
'''

*

''YD'8CD'''D'8O

'8O

占比
'8O

*

''YD'8CD'''D'8O

烟气中
''Y

转移率
R

*

09

;

烟气中
'8C

转移率
R

*

09

;

烟气中
'''

转移率
R

*

09

;

烟气中烟碱 转移率
R

*

09

;

烟气中总粒相物 转移率
R

*

09

;

烟气中焦油 转移率
R

*

09

;

值的类内离散度!当
=

2T

3

-

时!两类可实现完全区分!且

=

2T

的绝对值越大表示差异性越大!当
-

3

=

2T

3

,

时!值越大

代表相似性越好%

)

!

结果与讨论

:'&

!

基于近红外光谱及化学指标的晒红烟产地的相似性与

替代性分析

将
,&,

中的
,,*

个晒红烟实验材料的近红外光谱和化学

指标!按照
,&)&!

中的分析处理方法!得到
TTc

投影分析结

果图见图
,

!图中
SZ

代表贵州$

Q'

代表湖南$

U@

代表吉

林$

.B

代表山东$

Ud

代表江西$

.M

代表四川"注'图中圆圈

表示各类的类内离散度!其半径值为类内各样品投影值标准
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图
&

!

#

0

$产地的近红外光谱
@@(

投影分析结果&

#

=

$产地的化学指标
@@(

投影分析结果

()

*

'&

!

"

0

#

@@(

?

35

^

.,1)5>0>09

E

2)23.2491256

*

35F)>

*

03.02=

E

>.03)>6303.B2

?

.,1352,5

?E

&"

=

#

@@(

?

35

^

.,1)5>0>09

E

2)2

3.2491256

*

35F)>

*

03.02=

E

,-./),09)>B.U

差的
)

倍#&按照
,&)&!

中的相似度计算公式得到产地之间

的相似度值见表
!

%

表
A

!

六个产地之间的近红外光谱和化学指标相似度值

K0=9.A

!

+)/)903)1

E

8094.2=.1F..>>.03)>6303.B2

?

.,1352,5

?E

0>B,-./),09)>B.U0/5>

*

2)U

*

35F)>

*

03.02

近红外

化学值
湖南 山东 吉林 四川 江西

贵州
-&F)*<

-&""""

!

-&--F<

-̀&))F-

-̀&!-<I

!

-&!<,*

-̀&<,!F

-̀&,-)G

-̀&<*"F

-̀&F!-*

湖南
!

-&-!I-

-̀&-GF-

-̀&!G"G

!

-&*)G*

-̀&<,F!

!

-&-"I<

-̀&<*!<

-̀&I)G<

山东
-̀&<"I,

-̀&-,,-

!

-&)GI,

!

-&G,)"

!

-&!F<,

!

-&-)I)

吉林
-̀&)-,"

!

-&)I<*

,̀&!*I!

,̀&--*G

四川
-̀&,G,F

-̀&<,-G

!!

采用近红外光谱表征样品的判别结果图
,

"

5

#显示!贵州

晒红烟样品集与湖南晒红烟样品集有大部分交集!山东晒红

烟样品集与贵州$湖南$江西$四川样品集均有较少部分交

集!吉林晒红烟样品集与其他样品集完全分开!没有交集%

采用化学指标表征样品的判别结果图
,

"

K

#显示!贵州晒

红烟样品集$湖南晒红烟样品集$吉林晒红烟样品集有大部

分交集!山东晒红烟样品集与江西$四川样品集均有部分交

集!与湖南晒红烟样品集有较少部分交集%

综合图
,

和表
!

的分析结果!应用样品的近红外光谱或

化学指标判别产地相似差异性!两个方法得到的四个产地分

布规律较为一致!如贵州与湖南两个产地之间的相似性较

高!具有相互替代性&吉林与江西$山东产地之间差异性较

大等%

:':

!

晒红烟产地差异的化学指标贡献率分析

不同的化学指标对晒红烟产地的划分有不同影响!即每

个化学指标对晒红烟产地特征划分的方差贡献率有所不同!

取方差贡献率大于
,R

的化学指标见表
<

%

表
C

!

晒红烟产地特征差异主要化学指标

K0=9.C

!

#)66.3.>,.=.1F..>

*

35F)>

*

03.02563.B24>7,43.B157

=0,,54>B.3/0)>,-./),09)B.U.2

序号 化学成分指标 方差贡献率*
R

,

亚硝胺
C.'83 *<&)

)

生物碱
,-&<

!

还原糖
G&"

<

钾
*&!

*

总糖
<&,

G

总氮
<&-

I

蛋白质
!&G

"

氯
)&,

F

硝酸盐
,&F

,-

总植物碱
,&)

!!

由表
!

看出!亚硝胺
C.'83

方差贡献率明显高于其他

化学指标!达
*<&)R

!其次为生物碱和还原糖!分别为

,-&<R

和
G&"R

!说明在应用化学指标分析晒红烟产地特征

中!晒红烟中的亚硝胺
C.'83

对晒红烟产地的划分起着重

要的作用%

:'A

!

基于近红外光谱的晒红烟小产区之间的相似性分析

根据
)&,

和
)&)

分析结果!六个产地之间均有一定的相似

性!现研究六个产地小产区之间的可替代性!共
)-

个小产区%

小产区之间基于近红外光谱
TTc

投影技术相似度值见表
*

%

表
G

!

:R

个小产区之间的近红外光谱相似度值

K0=9.G

!

+)/)903)1

E

8094.256>.03)>6303.B2

?

.,1352,5

?E

0/5>

*

:RB)66.3.>1

*

35F)>

*

03.02

湖南麻阳 湖南湘西 湖南怀化 湖南辰溪 贵州望谟 贵州榕江 贵州镇远 贵州荔波 贵州铜仁 贵州天柱

湖南湘西
-&<-)

湖南怀化
-&<)I -&*<!<

湖南辰溪
-&!F* -&"-" -&!*"

贵州望谟
-&<)! -&-)I -&,)G -̀&--,

贵州榕江
-̀&G!- -̀&**- ,̀&--- -̀&*!* -̀&!*<

贵州镇远
-̀&<FG -̀&G-) -̀&F*, -̀&*F, -̀&,)- -&*-G

贵州荔波
-&!GG -̀&-", -&-FI -̀&,*! -&"<) -̀&I*- -̀&<FG

贵州铜仁
,̀&!"! ,̀&<F< ,̀&F," ,̀&G,I -̀&*-* -̀&,,I -&!<* -̀&I*-

F-<)
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!

续表
*

贵州天柱
-̀&"!F ,̀&-,, ,̀&)<- ,̀&-<" -̀&),G -̀&,!G -&,F" -̀&*"F -&*!*

山东沂南
-̀&)GF -̀&"), -̀&I<) -̀&F*G -&I!< ,̀&)<I -̀&II) -&<G< ,̀&<II -̀&G)!

山东蒙阴
-̀&,)! -̀&!), -̀&*)! -̀&)F) -&)-, -&!<- -&I)- -̀&-I- -&*)! -&<*!

山东沂水
-̀&-!G -̀&,<, -̀&<,* -̀&-"G -&,,F -&G-" -&"-F -̀&,<) -&)I! -&,"<

四川达州
-&!F< -̀&!!F -̀&,"" -̀&<I! -&GG* ,̀&*,, ,̀&,!- -&G!- )̀&*)- ,̀&)<)

四川德阳
)̀&,"* )̀&*-I )̀&*)I )̀&I"G -̀&I<- )̀&<)G ,̀&F-) ,̀&),G )̀&,FG -̀&"")

四川成都
)̀&F!G !̀&,*" !̀&)FI !̀&<"< ,̀&!!< )̀&II! )̀&)I- ,̀&F*- )̀&<GF -̀&FF)

吉林蛟河
-̀&<II -̀&",G -̀&<<! ,̀&-"* -&)!- )̀&-"* ,̀&I*I -&)G, )̀&IGI ,̀&*"*

吉林延边
-̀&")" ,̀&,)G -̀&IG< ,̀&<)F -&-,G )̀&!I< )̀&-)" -̀&-)- !̀&-), ,̀&I**

江西石城
-̀&!-) -̀&G,, -̀&I!< -̀&G)I -&)IG -̀&,I- -&)<! -̀&-)< -&,G) -&<,!

江西抚州
-̀&)!) -̀&I,F -̀&"IG -̀&III -&<-, -̀&G!I -̀&,)- -&-<, -̀&"I, -̀&!-!

山东沂南 山东蒙阴 山东沂水 四川达州 四川德阳 四川成都 吉林蛟河 吉林延边 江西石城

山东蒙阴
-̀&-F,

山东沂水
-̀&!)! -&I-I

四川达州
-̀&,*! -̀&!I, -̀&<),

四川德阳
,̀&!** ,̀&-,* ,̀&<<, )̀&II,

四川成都
)̀&)"< ,̀&!<, ,̀&IF* !̀&"G, -̀&-G"

吉林蛟河
-̀&<I< -̀&F*I ,̀&-"" -̀&G!" ,̀&FFG !̀&-<,

吉林延边
-̀&I)* ,̀&,I ,̀&!!* ,̀&-"F ,̀&F,G )̀&FIF -&*F)

江西石城
-&,)- -&G)F -&!)G -̀&<<F -̀&I-! ,̀&,)) -̀&F-, ,̀&-"I

江西抚州
-&--" -&<,* -&))I -̀&*-F ,̀&F", )̀&IGG ,̀&!*) ,̀&GI* -&<,G

!!

由表
*

看出!异产区之间!贵州望谟与山东沂南$四川

达州!贵州榕江与山东沂水!贵州镇远与山东蒙阴$山东沂

水!贵州荔波与四川达州!山东蒙阴与贵州铜仁$江西石城!

相似度值均在
-&*

以上!相似性较高!具有较好的可替代性%

:'C

!

讨论

近红外光谱采集物质信息较全面!是多种物质的复合信

息!但具体特征不明显&化学指标虽能够体现物质的具体特

征!但所包含的物质信息却不够全面!解析的是主要化学

分!用于表征物质的整体信息时有缺失%结合两者的分析结

果!研究不同产地晒红烟的相似性!找到之间的可替代性!

既能通过近红外光谱较为全面斩获样品信息!实现产地准确

分类!又能通过化学指标分析出影响样品产地划分的具体影

响权重!不仅为晒红烟的科学应用提供了方法!此方法同样

适用于其他类别的烟草%

!

!

结
!

论

!!

应用近红外光谱和化学指标分析晒红烟六个产地分布规

律较为一致!表明通过近红外光谱信息或者大量检测数据均

可用来判别各产地样品间的相似性&

*)

个化学指标的方差

贡献率分析结果得出!决定晒红烟产地特征的重要指标是亚

硝胺!其次是生物碱&应用近红外光谱对小产区样品间进行

相似性分析!可得出部分产区样品间具有可替代性%结合主

要内在的化学指标工业需求取向!可合理替代不同产地的烟

叶原料!降低产品加工质量的波动性!该方法同样适用于其

他类别的烟草%
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