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摘要!目的!建立成品烟丝中梗丝含量的近红外光谱快速

测定方法"方法!以掺配不同比例梗丝)
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$

"?

$

!!?
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*的成品烟丝为试验对象$分别采集纯梗丝#纯叶丝

及掺配不同比例梗丝烟丝样品的近红外光谱信息$采用

正交偏最小二乘判别分析)
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*识别上述
(

类样品

近红外光谱信息的整体差异性"利用方差光谱#变量重

要性投影)

PXe

*特征光谱及全光谱分别建立了不同比例

梗丝样品的线性非负性回归模型$并对预测模型的准确

性和稳定性进行评价"结果!

#

Ne;[*T@

模式识别分析

表明$

(

类样品的近红外光谱整体信息存在较大差异性"

$

基于
PXe

值大于
!

$筛选出光谱波数范围为'
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"方差较大的波

长范围'
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方差光谱

筛选波长变量建立的预测模型准确性和稳定性均优于

PXe

算法和全波长变量"结论!近红外光谱结合线性非

负回归系数回归法快速测定成品烟丝中梗丝含量的方法

具有较好的稳定性和准确性"

关键词!梗丝%掺配%近红外%线性非负回归系数回归
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梗丝由烟梗经不同制丝工艺生产而成$属卷烟配方

中-三丝.中的一种*

!

+

$是成品烟丝重要的构成部分*

$

+

%

梗丝在成品烟丝中含量及掺配均匀性直接影响卷烟的抽

吸品质*

(

+和产品质量*

:M%

+

%目前$成品烟丝中梗丝掺配

比例的检测多依靠人工挑选后称重*

'

+

$操作复杂$检测周

期长%也有文献报道采用热重分析*

=

+和色差法*

"

+测定梗
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丝含量$热重分析由于单次检测样品量较小$同一批样品

多次平行测定结果波动较大$且受到测定仪器的影响$无

法快速应用批量样品测定%随着制梗丝工艺的优化$成

品梗丝与烟丝在色泽上较为接近$因此色差法有一定的

误差%

近红外光谱分析技术已被广泛地应用于烟叶及卷烟

产品质量的定性及定量分析*

&M!!

+

%胡立中等*

!

+曾采用近

红外光谱结合偏最小二乘回归建模测定配方烟丝中梗丝

含量$但需取制大样本量的建模样品以提高方法的稳定

性和准确性$在卷烟生产过程中实际应用存在一定的局

限性%

方开泰等*

!$

+提出的回归系数线性非负线性回归计算

方法是一种配方回归算法$其最初应用于混凝土配方中

各原料含量的计算%近红外光谱非负线性回归较其结合

偏最小二乘回归的优点在于无需取制大样本量的代表性

样品%李雪莹等*

!(

+采用近红外导数光谱结合线性非负回

归系数法!配方回归#预测不同部位混合片状烟叶组成比

例$结果显示模型预测误差小于
!#?

$说明该方法用于解

析不同性质烟草样品比例是可行的%但截止目前$尚未

见采用近红外光谱结合非负线性回归测定梗丝掺配比例

的文献报道%

试验拟基于某牌号卷烟的梗丝)叶丝及掺配不同比

例梗丝的成品烟丝的近红外光谱结合波长筛选$采用线

性非负回归系数回归模型测定成品烟丝中梗丝掺配比

例$以期为梗丝有效利用率及其掺配均匀性评价提供技

术支撑%

!

!

材料与方法

!8!

!

材料与仪器

某牌号卷烟的叶丝和梗丝"云南中烟工业有限责任
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方法
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样品预处理及近红外光谱采集
!

按照
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的梗丝比例分别称取梗丝和叶丝$配制成具有

不同梗丝含量的烟丝样品各
(#

个$每个样品的总重量为

%#

5

%取纯梗丝样品
%#

个$叶丝样品
(#

个%参照标准

*

!:

+中所述方法对样品进行预处理和近红外光谱的采

集%每个样品平行采集
(

条近红外光谱$取
(

条光谱的

平均光谱作为样品光谱%

!8$8$

!

光谱预处理
!

为消除烟草粉末样品颗粒度大小不

均 匀 产 生 的 近 红 外 散 射$采 用 多 元 散 射 校 正

!
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$

V[W

#对光谱进行预处

理%采用
n,G.R>GG-E

滤波和二阶求导处理过滤近红外光

谱信息中的噪声和基线漂移%上述光谱预处理过程采用

J\@4,.

B

EA

软件完成%
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不同类型样品近红外光谱模式识别和波长筛选

为筛选
(

种类型样品!纯梗丝)成品烟丝和叶丝#近

红外光谱中的差异性信息$采用正交偏最小二乘判别分

析*

!%M!'

+

!
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#建立上述
(

种类型样品的模式识别

模型$并采用模型内部参数光谱变量累计解释能力

Q

$

$

!
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#

$分类变量累计解释能力
Q

$

O

!

/0+

#

累计交叉有效

性
Z

$

!

/0+

#

评价模型准确性$为进一步验证
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模型

的可靠性$将模型分类变量
O

随机排列
$##

次进行样本

顺序随机置换$以计算出的
Q

$

!决定系数#和
Z

$回归线斜

率大于
!

$且
Z

$回归线的截距值小于
#

作为衡量模型不

过拟合的标准%基于上述
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模型变量投影重要

性指标 !
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$

PXe

#值 大

于
!

*

!=

+和方差光谱*

!"

+筛选
(

种类型样品近红外光谱差异

性信息%上述过程采用
[XVW@!:8!

软件完成%
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!

线性非负回归系数回归模型的建立及评价
!

基于

线性非负回归系数回归算法$分别利用全波长)

PXe

值和

方差光谱筛选的特征波长建立梗丝含量的预测模型%采

用模型预测值与实际值的相对误差和
B

检验结果评价模

型的准确性(采用模型预测值的标准偏差评价其稳定性%

线性非负回归系数回归模型的计算公式"
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式中"

2

&&&成品烟丝样品近红外光谱数据构成的
&c!

向

量!

&

为近红外光谱点数#(

.

&&&纯梗丝及叶丝样品近红外光谱数据构成的

&c$

矩阵(

$

&&&

$c!

的系数矩阵$

%
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&&&

&c!

向量(
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C

&&&元素全为
!

的矩阵%

式!

!

#为模型计算式$式!

$

#为条件约束式%在约束

式!

$

#之下用最小二乘估计求解
$

$使
Z`

!

2M.

$

#!

2M

.

$

#

-

+-4

得到
$

, 值$利用矩阵的消去变换$解得
$

,

%

按照配方回归算法模型解得的配比向量
$

,

$即为成品烟

丝样品中纯梗丝样品及叶丝样品的组成比例%

$

!

结果与讨论

$8!

!

不同类型样品近红外光谱模式识别

纯梗丝)纯叶丝及掺配不同比例梗丝烟丝样品的原

始近红外光谱如图
!

所示%由图
!

可知$纯梗丝与其他

两类样品的近红外光谱均存在明显差异%

)(!

"
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刘
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静等!近红外光谱结合线性非负回归测定梗丝掺配比例



图
!
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样品原始近红外光谱
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为进一步明晰
(

种类型样品!叶丝)纯梗丝和掺配不

同比例梗丝的烟丝#在近红外光谱整体信息上的差异$采

用
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算法对光谱预处理后
(

种类型样品近红外

光谱进行模式识别$模型的分类效果如图
$

所示%前
$

个

主成分数下模型的
Q
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$表明模型的稳定性和交叉验证的预测能力

都较高%
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模型
$##

次置换验证图如图
(

所示$

由图
(

可知$

Q

$和
Z

$回归线的斜率均大于
!

$且
Z

$回归

线的截距小于
#

$表明建立的模型结果可靠$未出现过拟

合现象%
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特征波长的筛选
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模型中
PXe

值可反映
$

变量!光谱吸光

度#对解释变量
O

!分类变量#的贡献率%其值越大则对分

类贡献越大%建立的
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模型中不同波数点的

PXe

值如图
:

所示%为有效排除近红外光谱波长变量中

与分类无关的信息变量对建立的线性非负回归系数回归

模型稳定性和准确性的干扰$筛选
PXe

值大于
!

的波长

变量进行回归分析%筛选出
PXe

值大于
!

的光谱波数范
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方差光谱可在一定程度上反映光谱的差异性%对

(

种类型样品!叶丝)纯梗丝和掺配不同比例梗丝的烟丝#

分别计算其平均光谱$后计算
(

类样品平均光谱的方差

光谱$求得的方差光谱如图
%

所示%由图
%

可知$方差光

谱中方 差 值 较 大 的 波 长 为
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种类型样品近红外光谱
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分类效果
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模型置换验证图
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分类模型中不同波数点
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种类型样本的方差光谱
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线性非负回归系数回归模型的建立及评价

分别采用全波长变量)

PXe

和方差光谱筛选出的波

长变量建立不同梗丝含量的烟丝样品近红外光谱线性非

负线性回归模型%模型预测出的梗丝含量描述性统计分

析结果如表
!

所示%由表
!

可知$从模型预测结果的准

确性判定$方差光谱法优于
PXe

算法和全波长变量%在

模型预测结果的稳定性方面$方差光谱法优于
PXe

算法

和全波长变量%由预测值与实际值的
B

检验结果可知除

PXe

筛选波长变量建立的梗丝含量
"?

的预测模型外$

(

种光谱筛选算法建立的模型的预测值与实际值在
$

`

#8#%

显著水平下均无显著差异%由以上结果可知$方差

光谱筛选的波长变量建立的预测模型的准确性和稳定性

上均优于
PXe

算法和全波长变量%
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表
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不同光谱变量筛选方法建立模型的预测结果
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筛选方法

实际梗丝质

量百分比'
?

模型预测梗丝质量百分比

平均值'
?

差值'
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相对误差'
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标准偏差
B

值
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值
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结论
正交偏最小二乘判别分析可对纯梗丝)纯叶丝和掺

配不同比例梗丝的烟丝样品的近红外光谱信息整体差异

性进行有效识别%基于模型变量投影重要性指标值大

于
!

原则和方差光谱法分别筛选出
(

类样品差异性较大

的近红外光谱波数范围%方差光谱筛选的波长变量建立

的预测模型的准确性和稳定性均优于变量投影重要性参

数法和全波长变量%针对
%?

$

"?

$

!!?

$

!:?

的梗丝掺

配比例$采用方差光谱筛选近红外波长变量建立的线性

非负回归模型对梗丝掺配比例的预测值与实际值相对误

差分别为
!8##?

$

(8'(?

$

(8&!?

$

$8&(?

$均小于
%?

$且

独立样本
B

检验结果表明预测值和实际值不存在显著差

异!

R

'

#8#%

#$说明该方法满足定量分析的要求%近红外

光谱结合线性非负回归系数回归法快速测定成品烟丝中

梗丝含量的方法具有较好的准确性%
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