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清香型卷烟特征指纹图谱的建立
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摘要!利用
WL

*

YF

和电子鼻指纹图谱技术对清香型卷烟

的品质和风格特色进行质量控制$分别采用同时蒸馏萃取

!

F-/

#结合
WL

*

YF

方法及电子鼻$构建清香型卷烟的致香

物质标准指纹图谱和电子鼻雷达指纹图谱$并选取非清香型

卷烟样品对指纹图谱进行分析$相似度计算结果表明"

"

个

批次的清香型卷烟样品与该标准指纹图谱的相似度极高$程

度相似度都在
!*M

以上$而
"

种非清香型卷烟与该标准指纹

图谱的相似度较低%说明清香型与非清香型卷烟的品质和

风格特色具有明显差异%通过与建立的电子鼻雷达指纹图

谱进行比较$

"

种非清香型卷烟在统计质量控制分析!

F]L

#

图中都位于可接受区域以外$在宏观上进一步阐明清香型与

非清香型卷烟的差异明显$与相似度计算结果一致%综上表

明$清香型卷烟的
F/-

)

WL

*

YF

指纹图谱和电子鼻雷达指

纹图谱具有较好可用性$能够用于辨别清香型卷烟以及可进

行控制质量和特色风格的稳定性%

关键词!卷烟&致香物质&指纹图谱&

WL

*

YF

&电子鼻
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目前%中国卷烟产品类别划分主要包括清香型+中间型+

浓香型及混合型的卷烟香型风格%但这些类别更多的是一种

感官划分或人为划分%是一些能体会到感受到而又说不清或

定量不了的相对模糊的概念&且评吸者的主观因素会对感

官评价结果产生较大影响%使得评价结果容易产生误差&因

此%探寻客观公正的卷烟类别划分方法就显得尤为重要&

目前%由于现代仪器分析技术的迅速发展%0指纹图谱1

技术也取得了长足发展&现代色谱指纹图谱是指先将样品

经过适当前处理%如液液萃取+同时蒸馏萃取!

F-/

#+固相微

萃取!

FHY/

#等%然后利用气相色谱+气质联用或液相色谱等

分析其中的成分%之后再借以化学计量学+统计学+应用数学

等统计学方法而建立的用于鉴别样品品质与衡量质量稳定

性的一种模式)

&

*

&早期%该技术主要是以中药材为载体%建

立了0中药指纹技术1%应用于中药材质量控制中)

$C)

*

&近年

来%指纹图谱在在酒类)

*

*及茶叶)

"

*等多个领域得到应用&

在烟草行业中%色谱指纹图谱技术的研究也在逐渐兴

起%如在卷烟香精香料质量控制)

(C.

*

+卷烟质量控制)

&%C&&

*

+

真假卷烟鉴别)

&$C&#

*中的研究与应用&利用指纹图谱技术的

0整体性1和0模糊性1

)

&)

*的特点%可对清香型卷烟的质量和

特色风格进行鉴定和控制&

另外%作为一种新型气味分析仪器%电子鼻克服了传统

色谱指纹分析方法的局限性%以其独特的系统+模糊分析特

点%能全面和快速地检测气味的整体信息%用于不同个体之

间的总体评判&电子鼻中传感器的灵敏度达
&%

C"

"

&%

C.级%

因而能更加充分地模拟复杂的鼻子)

&*

*

&此外%电子鼻还采

.$



用了人工智能技术%能够快速地科学化+系统化进行质量检

测+鉴别+判断及分析)

&"

*

%可以作为传统分析方法的补充%从

宏观上进行产品质量的控制和检测%目前利用电子鼻建立清

香型卷烟的质量评价标准还未见报道&

因此%本研究拟以市场公认的某品牌清香型卷烟为研究

对象%采用
F-/

(

WL

'

YF

方法建立清香型卷烟的色谱特征

指纹图谱$同时以电子鼻分析为辅%建立清香型卷烟的电子

鼻雷达特征指纹图谱%以期为清香型卷烟的特色风格定位及

质量控制提供重要参考&

&

!

材料与方法

&?&

!

试验材料

'

品牌卷烟"清香型%云南红塔集团%选取
$%

个不同的

加工批次$

卷烟样品
2

"

S

"非清香型%购于烟草专卖店$

正十七烷内标"纯度
'

..M

%美国
F3

9

12

公司$

二氯甲烷"色谱纯%国药集团化学试剂有限公司$

氯化钠+无水硫酸钠"分析纯%国药集团化学试剂有限

公司&

&?$

!

试验仪器

WL0YF

"

'

9

3478>(!.%'0*.(*L

型%美国安捷伦公司$

同时蒸馏萃取装置"

JN0a\

型%天长市长城玻璃仪器制

造厂$

旋转蒸发仪"

Z/0*$..

型%上海亚荣生化仪器厂$

分析天平"

NF$&)F

型%德国
F2G>BG3;<

公司$

水浴锅"

JJ0&

型%南京晓晓仪器设备有限公司$

电热套"

UEJg0XX

型%上海越众仪器设备有限公司&

&?#

!

试验方法

&?#?&

!

前处理过程
!

参照文献)

&(

*%修改如下"称取烟丝样

品重量为
$*

9

!精确至
%?%&

9

#%同时蒸馏萃取结束在旋转蒸

发仪中旋干后%加入
&1K

二氯甲烷复溶%过
%?$$

#

1

滤膜于

进样瓶中%再加入
&%

#

K.?.!1

9

(

1K

的十七烷内标%混匀%

进
WL

'

YF

分析$

&?#?$

!

WL

'

YF

分析
!

色谱柱"

-N0*YF

!

\jg&$$0**#$

"

#%1 $̀*%

#

1 %̀?$*

#

1

#$分析条件"参照文献)

&!

*&

&?)

!

相对保留时间和相对峰面积的计算

参照文献)

&(

*&

&?*

!

指纹图谱的相似度分析

以相关系数+夹角余弦+欧氏距离及程度相似度为指标

进行相似度评价&

&?"

!

数据处理

运用
FHFF&!?%

和
/mL/K

软件进行数据的统计分析&

$

!

结果与讨论

$?&

!

清香型卷烟
F-/

&

WL

'

YF

色谱指纹图谱的建立

$?&?&

!

内标物的确定
!

加入内标的目的主要是在利用组分

的相对峰面积!

FG

#进行一些量化数据的计算时%可以减少由

前处理方法重现性和仪器精密度问题带来的误差&选择正

十七烷作为内标物%在
&?#?$

的色谱试验条件下测定加入内

标物的样品%其保留时间为
*#?.#138

%出峰位置+峰形+分离

度和稳定性均较好%且不与样品峰重叠%可以作为该样品的

内参照峰&

$?&?$

!

方法学的考察

!

&

#重复性考察"同一个清香型卷烟样品按照确定好的

前处理方法进行处理后%在最优的相同的色谱条件下进行

WL

'

YF

分析%重复
*

次%记录总离子流图%

*

次重复统计有

!#

个共有峰%利用内标物对挥发性成分进行半定量计算&

然后分别对卷烟的共有峰的保留时间和物质半定量计算结

果进行统计分析%见表
&

&计算共有峰半定量结果的相对标

准偏差!

ZF-

#%由表
&

可知%物质峰的
ZF-

大于
&%M

的有
!

个%

*M

"

&%M

的有
$*

个%小于
*M

的有
*%

个%说明该方法的

重现性较好%能够满足建立指纹图谱的要求&

!!

!

$

#稳定性考察"同一清香型卷烟样品按照确定好的前

处理方法完成处理后%在优化好的色谱条件下进行
WL

'

YF

分析%分别于
%

%

$

%

)

%

!

%

&"

%

$)6

进样%考察样品在
$)6

内的

稳定性%见表
&

&计算共有峰半定量结果的
ZF-

%结果显示

物质峰的
ZF-

大于
&%M

的有
(

个%

*M

"

&%M

的有
$"

个%小

于
*M

的有
*%

个%表明该方法的稳定性较好%能够满足指纹

图谱建立的要求&

!

#

#精密度考察"同一清香型卷烟样品按照确定好的前

处理方法进行处理后%在优化好的色谱条件下进行
WL

'

YF

分析%对处理好的同一样品%连续
WL

'

YF

分析
*

次%结果见

表
&

&结果显示物质峰的
ZF-

大于
&%M

的有
$

个%

*M

"

&%M

的有
#.

个%小于
*M

的有
))

个%说明该方法的精密度

也较高%可以满足指纹图谱建立的要求&

$?&?#

!

清香型卷烟挥发性物质标准指纹图谱的建立
!

选取

"

个不同批次的清香型卷烟样品%按照确定好的相同前处理

方法进行处理%采用
WL

'

YF

进行挥发性物质分析%结果发

现
"

个样品具有
!#

个共有峰!除正十七烷内标#%其共有峰

率为
&%%M

&计算共有指纹峰的相对保留时间和相对峰面

积%并按保留时间的大小顺序列表见表
$

%将这
!#

个共有色

谱峰作为特征指纹峰&为了消除
!#

个共有的挥发性物质中

存在极值的影响%可以采用中位数法计算
"

个样品的挥发性

物质的相对峰面积%将得到的中位数作为该清香型挥发性物

质的标准指纹图谱&

$?&?)

!

清香型卷烟指纹图谱的相似度分析
!

为了对所构建

的清香型卷烟的标准色谱指纹图谱进行稳定性及可用性分

析%将来自于不同批次+销售区域不同的
"

个清香型卷烟样

品看作以共有峰的个数为维数%以相对峰面积为对应数值的

空间向量%计算比较
"

个样品指纹图谱与标准指纹图谱的相

似度结果%见表
#

&

"

个清香型卷烟样品的欧氏距离在
&$?)"*.

"

$(?&(*&

%

相关系数在
%?..!$

"

%?....

%夹角余弦也在
%?..!$

"

%?....

%程

度相似度在
%?!!*#

"

%?!.*$

&说明
"

个清香型卷烟样品的相似

度较高%该清香型卷烟的标准指纹图谱的可应用性应该较强&

不同类型卷烟的风格特色一般都不相同%烟叶质量和致

香成分也不相同&为了考察及验证该标准指纹图谱对清香

型卷烟和其他风格卷烟的可用性和准确性%分别选取
"

种非

%#

基础研究
!

$%&"

年第
!

期



表
&

!

方法学考察的试验结果

R2Q47&

!

R67G7<;4>BS17>6B@B4B

9P

>7<> M

物质名称 精密度 重复性 稳定性 物质名称 精密度 重复性 稳定性

*0

甲基糠醇
(?#! "?.# %?$) $

%

)0

二叔丁基苯酚
"?*% *?"( $?)*

苯甲醛
&?)* $?%. "?&*

二氢猕猴桃内酯
!?#$ "?"! #?%#

苯酚
$?&% &?%& &?%.

巨豆三烯酮
(?*& %?)$ %?$"

甲基庚烯醇
$?() !?$( &&?"%

巨豆三烯酮
(?"% &?(% &?("

!

5

%

5

#

0$

%

)0

庚二烯醛
*?&* !?&* )?"&

异松油烯
&?%$ $?(. $?!"

$0

吡咯甲醛
(?$) (?"$ "?%&

柏木脑
)?!& &?## &?"#

$0

乙基己醇
"?&) )?&) %?(&

巨豆三烯酮
&?() &%?** *?#*

苯甲醇
.?%% &&?." "?(%

十六烷
%?"% &?#% #?&&

苯乙醛
.?)% "?*# &?%% #0

羟基
0

"

0

大马酮
)?%$ &%?") &%?&&

间甲酚
$?%& $?&% )?)%

巨豆三烯酮
(?#. !?$$ !?)%

$0

乙酰基吡咯
.?%( $?*" %?!(

柠檬酸三乙酯
"?$) %?#" %?)#

芳樟醇
(?%. %?$) *?*#

十七醛
"?&. !?.. )?*%

苯乙醇
*?!% *?*( )?$#

肉豆蔻酸甲酯
&?*( &?!# %?&)

烟酮
%?)! )?*" #?))

三甲基萘醌
&?)* &*?(" $?&%

反式薄荷酮
$?#% &?!. *?#*

苯甲酸苄酯
$?($ $#?(& &&?%(

新异薄荷醇
#?!! $?"$ $?&"

菲
&?". )?$" &#?!&

乙基麦芽酚
)?&) #?)! &?!"

肉豆蔻酸
&?)" .?&& %?)%

!

0

松油醇
&$?$( $?(% )?!!

螺岩兰草酮
*?&! #?*" &?!)

藏红花醛
(?(* %?.. $?**

肉豆蔻酸乙酯
&?.) #?)) $?"&

十二烷
$?!# .?&) *?!%

十八烷
(?!* &"?!. %?#"

!

0

紫罗烯
$?!( )?.! "?("

喇叭烯
#?%" "?*& &?##

癸醛
)?#% %?#) "?."

新植二烯
(?*( *?)# "?(!

G30

香茅醇
*?!# %?)" &?.(

十七三烯酸甲酯
&?() %?"% &%?%!

乙基甲基马来酰亚胺
%?$! )?&( #?$%

金合欢基丙酮
#?$$ $%?&* )?#.

紫罗烯
!?#( *?.$ &*?*(

棕榈酸甲酯
(?() )?)% %?#(

三甲基四氢萘
#?&# !?)$ %?*(

植物呋喃
%?.) $?") #?*(

吲哚
(?!% &?)# &?)"

棕榈酸
&?%( )?!& *?.(

)0

乙烯基愈创木酚
!?)! #?"( %?.!

棕榈酸乙酯
"?$. %?&. "?)(

去氢白菖烯
&?)! $?$! "?".

黑松醇
!?"( *?&) "?&(

尼古丁
!?*( *?## &&?$#

亚油酸甲酯
)?#* #?%& "?.#

异丙烯基四甲基苯
*?%* *?$* %?!!

亚麻酸甲酯
&?#. )?)* &?"$

三乙酸甘油酯
$?." $?%% &?(. .0

十八烯酸甲酯
!?#" #?"* #?*#

大马酮异构体
(?$. %?%" %?*#

硬脂酸甲酯
(?#! *?&$ *?)*

茄酮
(?"% "?&( %?!)

亚麻酸
$?.* #?#( %?%)

"

0

大马酮
(?.( )?&! "?%%

亚麻酸乙酯
%?($ $?($ .?%$

二氯苯胺
"?#& &&?(# !?&)

油酸酰胺
"?%) "?)( %?.!

!

0

二氢大马酮
(?"# &?.% (?.$

硬脂酰胺
&&?$* )?*! %?*)

香叶基丙酮
(?%# (?%! %?""

二十五烷
$?$! !?"$ *?##

反式
0

"

0

紫罗兰酮
$?!" "?&( .?"&

二十七烷
.?!! (?"& )?".

"

0

紫罗兰酮环氧化物
&?%) "?&% *?.*

角鲨烯
.?$& .?!$ *?#!

十五烷
%?.$ )?)$ *?$!

二十八烷
#?)& %?!% &?$%

&#
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表
$

!

清香型卷烟挥发性物质标准指纹图谱

R2Q47$

!

R67TB42>347AB8<>3>;78><<>28@2G@S38

9

7G

I

G38>BSS238>0<A78>A3

9

2G7>>7<

序号 名称
相对保

留时间

相对峰面积

& $ # ) * "

中位数

& *0

甲基糠醇
%?&"& %?&#( %?&*# %?&(( %?$$# %?&(! %?&!$ %?&((

$

苯甲醛
%?&"! %?%** %?%*" %?&*! %?$)% %?&($ %?%"# %?&&&

#

苯酚
%?&.$ %?$&! %?$&& %?&!) %?&!( %?$#! %?&!! %?$%%

)

甲基庚烯醇
%?&.. %?%#% %?%$! %?%#( %?%)& %?%)# %?%)$ %?%#.

*

!

5

%

5

#

0$

%

)0

庚二烯醛
%?$&( %?%&! %?%&. %?%)) %?%). %?%)& %?%$& %?%#&

" $0

吡咯甲醛
%?$&! %?%)) %?%)% %?%#) %?%"" %?%(( %?%#$ %?%)$

( $0

乙基己醇
%?$#* %?&%! %?&&! %?&(# %?&"# %?&(& %?&(# %?&"(

!

苯甲醇
%?$)% $?&)! $?))% $?)*& $?.%) #?$)* $?(.! $?"$)

.

苯乙醛
%?$)! $?$!) $?"%. )?%&$ )?)%& )?%". #?.#& #?.($

&%

间甲酚
%?$"" %?%*" %?%"* %?%!" %?%!# %?%!& %?%"* %?%(#

&& $0

乙酰基吡咯
%?$(& %?..$ &?&$. %?!"! &?#$& &?"%% &?)#* &?$$*

&$

芳樟醇
%?#&) %?"*( %?($( %?.#& %?.#) %?!"& %?!)! %?!*)

&#

苯乙醇
%?#$* &?(&# $?%#. $?%%. $?))) $?"") $?).! $?$)$

&)

烟酮
%?#"# %?&*" %?&** %?$&# %?$%% %?$%# %?&*" %?&(!

&*

反式薄荷酮
%?#(* %?&## %?&(( %?&#* %?&#& %?&$* %?&#$ %?&##

&"

新异薄荷醇
%?)%) %?"&. %?"*) %?(%& %?"(" %?"!% %?".& %?"(!

&(

乙基麦芽酚
%?)&. %?%!* %?%.% %?&&* %?&$& %?%.# %?&&" %?&%)

&!

!

0

松油醇
%?)$* %?$*$ %?#%% %?#"& %?#)! %?##( %?#)) %?#)&

&.

藏红花醛
%?)$( %?&.( %?$(* %?#$& %?#$* %?#&% %?#)% %?#&*

$%

十二烷
%?)#" %?&*$ %?&!) %?&!$ %?$%! %?%(# %?&*$ %?&"(

$&

!

0

紫罗烯
%?))% %?&)" %?&*$ %?$$" %?&.$ %?&)! %?&)" %?&*%

$$

癸醛
%?))$ %?%.. %?&%* %?&&. %?&&. %?&%! %?&#. %?&&#

$# G30

香茅醇
%?)"! %?$"* %?#)$ %?#)" %?#)! %?)#) %?#)" %?#)"

$)

乙基甲基马来酰亚胺
%?)(* %?&$& %?&)" %?&#! %?%!% %?$$# %?&). %?&)$

$*

紫罗烯
%?).& %?!&# %?.&* &?%$& %?.#. %?!&. %?.%) %?.&%

$"

三甲基四氢萘
%?*#! %?$$% %?$** %?#"# %?#$$ %?$)$ %?#$$ %?$!.

$(

吲哚
%?*)& %?(%% %?(!& %?(*" &?%%& %?.(" %?!)$ %?!&&

$! )0

乙烯基愈创木酚
%?*"# #?*#. #?..& )?&&. )?.&# )?&(( )?"$& )?&)!

$.

去氢白菖烯
%?*(* %?$!( %?)$& %?#$& %?##& %?#*# %?##) %?###

#%

尼古丁
%?*.( %?$&) %?$(! %?#$( %?!%) %?&&. %?&*& %?$)"

#&

异丙烯基四甲基苯
%?"%( %?*.% %?"#) %?.$% %?!*) %?*#) %?.$% %?())

#$

三乙酸甘油酯
%?"&$ $?$&$ $?*"! $?#*. $?.$! )?$&! $?(!. $?"(!

##

大马酮异构体
%?"&( %?#%( %?#)% %?).! %?#($ %?)&. %?))$ %?#."

#)

茄酮
%?"$) $#?&$! $*?(*) $!?)*" $"?%(( $"?$"% $*?)#$ $*?.&*

#*

"

0

大马酮
%?")# &"?*#% &!?*%) $&?))( $%?$&( &.?(%& $%?*&% &.?.*.

#"

二氯苯胺
%?""( %?&!) %?$%& %?$$* %?$"" %?$%& %?$%& %?$%&

#(

!

0

二氢大马酮
%?"(" $?#). $?"&( $?!!$ $?."% $?*(" $?""% $?"#.

#!

香叶基丙酮
%?($" $?&$# $?#)* $?**& $?#%! #?%$) #?$(( $?))!

#.

反式
0

"

0

紫罗兰酮
%?(*" %?).$ &?%#) &?&%$ %?.*$ %?."$ &?%#) %?..!

)%

"

0

紫罗兰酮环氧化物
%?(*. &?""( $?&#" $?&#. $?##$ $?"%% $?)&( $?$#*

)&

十五烷
%?((# %?$$( %?$$) %?&!! %?$%% %?&%) %?&!! %?&.)

)$ $

%

)0

二叔丁基苯酚
%?(.( &?%)( &?&)! %?(#! %?)*% %?#$" %?)*% %?*.)

)#

二氢猕猴桃内酯
%?!%$ &?$#% &?#!) &?$)% &?!!% $?"$! &?)*# &?)&.

))

巨豆三烯酮
%?!)& )?$!& )?("& )?.*% )?.!% )?.#$ )?*.! )?!)(

$#
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!
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!
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!!!!

续表
$

序号 名称
相对保

留时间

相对峰面积

& $ # ) * "

中位数

)*

巨豆三烯酮
%?!"# $&?)"$ $#?.%% $)?((. $*?#!# $*?)%) $*?%)* $)?.&$

)"

异松油烯
%?!(( %?(!$ %?.$& %?.)! %?.&$ %?.&& %?."% %?.&"

)(

柏木脑
%?!.& %?((# %?!$( %?!)* &?#(& %?!") %?.%# %?!**

)!

巨豆三烯酮
%?!.) #?"#% )?).& )?*!# *?#$$ )?.)# )?*"# )?*(#

).

十六烷
%?!.( %?$$# %?)(! %?)$( %?"(% %?$!& %?)$(

*% #0

羟基
0

"

0

大马酮
%?.%% %?$!& %?*%$ %?#!# %?!#% %?("" %?"(# %?*!!

*&

巨豆三烯酮
%?.%. $$?".# $*?&." $*?*## $!?"!) $!?(*! $*?*$& $*?*$(

*$

柠檬酸三乙酯
%?.*% &?&#% &?$#) &?&$$ &?#"* &?"&# &?$)# &?$#.

*#

十七烷
&?%%% &?%%% &?%%% &?%%% &?%%% &?%%% &?%%% &?%%%

*)

十七醛
&?%&$ %?))! %?)!. %?)#! %?).! %?)"( %?)!. %?)(!

**

肉豆蔻酸甲酯
&?%$# %?*#" %?*$) %?).* %?($" %?*.) %?*(" %?**"

*"

三甲基萘醌
&?%)& %?)!. %?($* %?*$" %?"*! %?(*) %?"*!

*(

苯甲酸苄酯
&?%*# &?")( &?(&$ &?*)& $?&"$ &?!%# &?*$* &?"(.

*!

菲
&?%*) %?!$. &?&%" &?&&( &?&!" &?#*! &?&$$ &?&&.

*.

肉豆蔻酸
&?%") %?!$$ &?(!( %?)"* &?$.% $?$%( &?($. &?*&%

"%

螺岩兰草酮
&?%!% $?(#( $?.)" $?()$ #?(.! #?!.$ #?).# #?$&.

"&

肉豆蔻酸乙酯
&?%.& %?"!( &?$$& %?""% %?!(. %?!(! %?!(. %?!(.

"$

十八烷
&?%.! %?**% %?"&* %?*#" %?"!$ %?")% %?*(" %?*.*

"#

喇叭烯
&?&%. &?)&" &?()% &?&%* &?(*. &?"#( &?(*. &?"!!

")

新植二烯
&?&#. )*!?*.& *&%?).) )!.?&$$ *$!?$&) *#!?)%) )(&?.$. )..?!%!

"*

十七三烯酸甲酯
&?&!$ &?""! &?"$( &?$)) &?.(. &?*&# &?$)) &?*(%

""

金合欢基丙酮
&?&.* #?%%# #?&)# $?("" #?"!* #?()$ #?*&! #?##&

"!

棕榈酸甲酯
&?$&# &.?"*) $&?.#$ &!?*"* $*?%!! $*?$&& $#?$)* $$?*!!

".

植物呋喃
&?$)" #?((. *?%.. #?#.* *?#)* *?&*$ *?*"* *?&$"

(%

棕榈酸
&?$*" $*?&() #*?($. &)?&%! *#?(&" ".?!(% *%?!*) )#?$.&

(&

棕榈酸乙酯
&?$() *?()# "?$(! )?((" (?**$ "?##& *?"%. "?%&%

($

黑松醇
&?$.. &?##) &?*%. &?$$" $?%($ $?%)$ $?%$( &?("!

(#

亚油酸甲酯
&?#** *?$.# (?("% )?)!. (?$.! (?(&) (?%!) (?&.&

()

亚麻酸甲酯
&?#*. .?*.! &$?#)) (?.!& &#?!#* &$?".( &%?($* &&?*#)

(* .0

十八烯酸甲酯
&?#"$ %?.#. #?%*. &?($) $?!$( &?&"# &?($) &?($)

("

硬脂酸甲酯
&?#!" $?(*# #?%*( $?$(* )?))" )?)$" #?(%" #?#!&

((

亚麻酸
&?#.) $?!.% #?(." $?)$$ (?%!" &(?(&) (?%)* *?)$&

(!

亚麻酸乙酯
&?)&* #?*)$ #?*%" $?)!( )?!%# #?#.* )?$#& #?*$)

(.

油酸酰胺
&?*.( $%?!)& $*?)#% $!?*!( $"?%!" $"?*)" $"?()( $"?#&"

!%

硬脂酰胺
&?"$# $?!!( #?#!( )?%(" #?!$% (?*$" #?!$% #?!$%

!&

二十五烷
&?(#* %?""# %?"!) &?%$% &?)#* %?")* %?.*% %?!&(

!$

二十七烷
&?!(* &?&&* &?$!# %?!&" &?()" $?$&% &?($( &?*%*

!#

角鲨烯
&?.%* %?&(* %?&.. %?&$. %?##% %?#*$ %?&*. %?&!(

!)

二十八烷
&?.$! %?&!$ %?&() %?%!. %?#)# %?)!$ %?)#! %?$"#

欧氏距离
&.?*.)$ &#?*%%! $(?&(*&&$?)"*. $%?%.%) &#?*!$)

""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""""

相关系数
%?...* %?...! %?..!$ %?.... %?..!! %?...(

夹角余弦
%?...) %?...! %?..!$ %?.... %?..!! %?...(

程度相似度
%?!.&. %?!.*% %?!!*# %?!.*$ %?!!(! %?!!(#

##

第
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表
#

!

不同风格卷烟指纹图谱的相似度评价

R2Q47#

!

R67<31342G3>

P

@7

9

G77BSS38

9

7G

I

G38>2QB;>@3SS7G78>

<>

P

47A3

9

2G7>>7<

样品编号
相似度指标

欧氏距离 相关系数 夹角余弦

2 $.?%%.! %?..*! %?..*!

Q )!?!!%* %?.!(& %?.!"(

A #"?%"(* %?..&$ %?..%.

@ $!?)!"$ %?..*. %?.."%

7 )"?&*(" %?.!(" %?.!(*

S #$?&("& %?..*$ %?..*#

清香型的卷烟样品进行
F-/

(

WL

'

YF

分析%计算相似度%见

表
#

&通过对所选取的非清香型卷烟样品的指纹图谱相似

度进行计算%无论是相关系数+夹角余弦还是欧式距离都不

在清香型卷烟指纹图谱的相似度范围内%表明该指纹图谱可

以用于判断清香型和非清香型卷烟的类别&

$?$

!

电子鼻雷达指纹图谱的建立

$?$?&

!

雷达指纹图谱分析
!

图
&

为上述
"

个清香型卷烟以

及新增加的
&$

个不同批次的清香型卷烟样品的电子鼻雷达

指纹图谱&由图
&

可知%卷烟样品
'&

到
'$%

分别在
&!

根

传感器上的响应值变化不大%

$%

个卷烟样品雷达图谱几乎

完全吻合%因此%通过电子鼻分析可以准确快速的反映不同

卷烟样品的整体风味轮廓%宏观上可以作为评价未知样品是

否属于清香型卷烟&

$?$?$

!

清香型卷烟雷达指纹图谱的应用
!

在实际应用中%另

外一种用于快速判断样品质量的评价手段是统计质量控制

模型%即利用标准样品来建立样品的统计质量控制分析

!

F]L

#&

F]L

计算的是占样品总数量
.*M

的样品分布的置

信区间%因此
F]L

图中给出的就是置信区间为
.*M

计算所

得到的阈值区间%它和所测样品的分布是有关的%对于同一

样品%如果测定值越集中则阈值区间就越小%样品所具有的

相似特性就越多&本研究将清香型卷烟样品作为质量控制

的基础%找出清香型卷烟正态分布的置信区间%最后作出质

控图判断待测卷烟是否在质量控制的范围内%若位于可接受

LY2/LG

LY2/G

LY2/AA

LY2/GH

LY2/gCTL

LY2/gCT

T30/1

P10/1

P10/2

P40/1

T70/2

PA/2

P30/1

P40/2

P30/2

TA/2

T40/1

T40/2

A1

A2

A3

A4

A5

A6

A7

A8

A9

A10

A11

A12

A13

A14

A15

A16

A17

A18

A19

A20

'&

"

'$%

代表
$%

个不同批次清香型卷烟

图
&

!

清香型卷烟的雷达指纹图谱

,3

9

;G7&

!

R67747A>GB83A8B<7@2>2BSS238>0<A78>A3

9

2G7>>7<

阈值之外%则被识别为风格类型异常的样品&

试验中%以清香型卷烟样品作为标准样品建立质量控制

模型%用此
F]L

模型对
"

种非清香型卷烟进行分析%结果见

图
$

&由图
$

可知%非清香型卷烟样品
2

"

S

的
"

种样品都位

于可接受阈值外!投影在阴影区域之外#%此结果与消费者感

官评价定位的实际情况吻合&由此可知%可以根据
F]L

模

型对清香型卷烟进行鉴定及质量控制&

<?

清香型卷烟
!

2

"

S?"

种非清香型卷烟

图
$

!

清香型卷烟的
F]L

分析图

,3

9

;G7$

!

R67F]L2824

P

<7<BSS238>0<A78>A3

9

2G7>>7<

#

!

结论
本试验采用

F-/

(

WL

'

YF

方法%以中位数为指标构建

了清香型卷烟挥发性物质的标准指纹图谱&通过相似度分

析%

"

批次清香型卷烟样品与标准指纹图谱的相似度较高&

同时又选取
"

种中国产的非清香型卷烟样品对建立的清香

型卷烟标准指纹图谱进行验证%结果表明
"

种非清香型卷烟

样品的相似度值都不在清香型卷烟指纹图谱的相似度范围

内%说明该清香型卷烟的标准指纹图谱对样品判断的准确性

较高&最后%通过电子鼻分析建立了清香型卷烟的电子鼻雷

达指纹图谱%对选取的
"

种国产非清香型卷烟样品进行判

断%发现
"

种非清香型卷烟在
F]L

图中都位于可接受区域

以外%在宏观上进一步阐明清香型与非清香型卷烟的差异明

显%与相似度计算结果一致&综上表明%清香型卷烟的
F/-

(

WL

'

YF

指纹图谱和电子鼻雷达指纹图谱具有较好实用性%

能够用于辨别清香型卷烟的特征及进行质量和特色风格的

稳定性控制%具有较好的应用前景&

然而%该标准指纹图谱仅仅对清香型卷烟的整体风格特

色进行了分析%后续研究中还需据清香型卷烟更具体的内在

质量指标建立标准指纹图谱%如香气风格+劲头等标准指纹图

谱的构建等%以期对清香型卷烟进行更深层次的质量控制&

参考文献

)

&

*吴帅%雷声%杨锡洪%等
?

指纹分析技术及其在食品中的应用

)

\

*

?

食品与机械%

$%%*

%

$&

!

&

#"

$).0$*$?

)

$

*王欣
?

中药指纹图谱与质量控制)

\

*

?

现代医药卫生%

$%%*

%

$&

!

&*

#"

&.!$0&.!#?

)

#

*王冬梅%白洁%杨得坡
?

色谱技术在中药指纹图谱研究中的应用

)

\

*

?

色谱%

$%%#

%

$#

!

"

#"

*($0*("?

!下转第
()

页#

)#

基础研究
!

$%&"

年第
!

期



化趋势基本一致&由此说明搅拌器内所有流体温度变化趋

势基本相同&从曲线变化河以看出"沿着
[

轴向上%流体温

度曲线上存在两个波谷或间断位置%这是搅拌桨桨叶造成

的&由于搅拌釜的底部为
V

型%故
4387#

起始点的高度约为

2c&%%11

%同时由于
4387#

靠近凸槽壁面%该线相对于其他

两条线的温度较高&当
2

)

!%%11

时%这种现象更加明显&

这与图
#

"

)

中出现的涡环基本吻合%且随着加热的进行%

4387#

与其它两条直线之间的温差从
)a

逐步减小%直至搅拌

稳定后%该温差值保持着约
$a

不再发生变化&

!!

搅拌器底部的流体由于额外受到底部恒温加热壁面的

影响而在所有流体中温度最高&横向比较时%除了
4387#

!贴

近凸槽壁面#之外%其余两条直线上同一高度位置上的温度

差值在
&a

之内%可近似认为是重合的%即搅拌器横截面上

流体温度均匀性较好&纵向比较可以看出%在壁面加热流体

达到
&%138

后%除凸槽壁面附近外%其它流体最低温度

##(a

%最高温度
#)%a

%即流体温差在
#a

之内%表明其内部

的温度比交均匀&

)

!

结论
传统的加热搅拌釜在用高温蒸汽加热糖桨时易产生结

垢或焦糊现象%提出一种新型强化凸槽搅拌釜%并对其强化

传热特性进研究%得出以下结论"

!

&

#新型双桨叶凸槽强化搅拌釜%当该搅拌桨的转速

#c."G

(

138

%恒温壁面为
#*!a

时%对初始温度为
$.#a

的

糖水混合物进行搅拌加热%经过
&%138

%糖水温度可达到

##(

"

#)%a

%每分钟可以升温
)?)

"

)?(a

%该条件可以满足

工艺设备加热需求&

!

$

#通过对其流场和温度场分析%可以看出%靠近转子区

域的流体速度较大%大多在
&?$

"

&?"1

(

<

&在静子区域中%大

部分流体速度较为均匀&选取的三个代表性的位置对其局部

温度场分析%可得其新型搅拌釜内的温度场也比较均匀&
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