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摘 要 在配制过程正常的条件下，分批采集150个三种正常烟用香精的傅里叶变换衰减全反射红外指纹

图谱，并对原始数据进行均值中心化处理，同时对其光谱信号进行二阶导数基线校正和Kar1Norri。降噪处

理，应用化学计量学中的主成分分析一马氏距离法分类建模，然后对烟用香精配制质量进行多元统计过程控

制(MSPC)，结果表明，将马氏距离上限的控制范围(UCL)设定在该类平均马氏距离的+3，范围之内，均获

得了正确的监控预报。
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引 言

    烟用香精是一种复杂的多组分化学体系，一般认为，烟

用香精改善烟草制品的香吃味质量，是烟草和香精各组分协

同作用的整体效应，所以，整体性控制烟用香精的质量有着

重要的意义。通常是依照YC/T145一1998行业系列标准方法

测定酸值、相对密度、折光指数和溶混度等理化指标来监控

质量，一是检测步骤烦琐，涉及较多仪器，二是采用有限的

理化指标表征品质，信息单一，存在一定的局限性，满足不

了现场快速质控的要求。近些年来，傅里叶变换衰减全反射

红外光谱(Fl，爪分ATR:Fouriertransform infrare企attenuated

totalreflection)分析技术获得了广泛的应用[‘，，〕，但采用其
指纹图谱结合模式识别技术用于香精质量控制还少见报道。

由于香精的红外光谱是组成它们的所有组分的红外光谱的叠

加，不同特性的香精，其组分或是配比上的差异信息，最终

在指纹图谱中都得到整体表征，而对指纹图谱的解析，必须

应用化学计量学中的多变量分析技术，其中主成分分析一马

氏(Mahalanobis)距离法是一种比较实用的模式分类方法，采

用该法对烟用香精的FTIR--ATR指纹图谱进行分类建模，

并应用类模型对烟用香精配制的过程质量进行多元统计过程

控制[，，4〕(MSpC:multivariatestatisticalprocesscontrol)，实

现的不是观测烟用香精各组分的特性，而是对香精所含不同

组分，不同量比化合物整体所体现的宏观特性的监控。本实

验在配制过程稳定的情况下，分批次采集150个三种正常烟

用香精的Fl，IR--A飞，R指纹图谱，并应用该法建立相应的类

模型。然后，对不同批次的烟用香精进行模式识别，将马氏

距离的控制上限设定在该类平均马氏距离+3。范围之内，获

得了正确的监控预报。又因ATR采样技术操作简单、快速

无损，故该法应用于烟用香精配制过程质量监控具有较好的

实用性。

1 基本原理

    对任意一个样本的原始光谱量测数据x:可用矢量表示

为:xi=[禹1，云:，⋯，几]。那么，对不同种类的m个样本

构成的样本集，就可表达为mXn阶的光谱数据矩阵x。火，，

在矩阵‘x，中，既包含样本性质的信息，也包含样本特征或

变量的信息。从数学角度来看，样本集可由特征坐标轴构成

的n维特征空间中的点集来表示。一个样本对应一个点，n

个特征包含了样本性质的整体信息，在多变量分析中，采用

主成分分析一马氏距离分类法[s，6口建立不同种类样本的类模

型，可表征在样本集中样本与样本之间、样本与类之间的隐

含关系。对矩阵森x，进行主成分分析得到在主成分f下的得
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分矩阵虱xf和pfx，载荷矩阵，其中，得分矩阵反映了样本与

样本之间的关系。通过样本集的得分矩阵T，可计算样本集

的马氏距离，即
                  几叮)

式中:万=去买‘
=[(t‘一万)初-1仅一涪)〕‘/2

为平均得分矩阵，入「‘为马氏矩阵M的逆

__ __ rT 、，。一~、.、一*。~，、。。 ，一 、。.
矩阵，M一石茸左。“为样本集中‘样本的得分矢量，MD‘为‘
样本的马氏距离。在构建类模型时，样本集中点的分布是

“物以类聚”的，具有相似性质或是相似特征的样本在模式空

间中处于相近的位置，聚集为一类，特征的集合就构成了模

式。将类模型应用于模式分类，便可通过马氏距离来反映样

本点与该类的聚集程度，马氏距离越小，样本性质或特征的

相似程度就越高;马氏距离越大，相似程度就越低，或是归

属其它类别。显然，通过确定适当的马氏距离阂值，就可应

用马氏距离对配制过程中香精的整体宏观特性进行监控。

个，C类30个。应用ATR采样附件采集烟用香精样本的
FI，IR-ATR光谱数据。

2.3 建立类模型及应用

    应用TQAnalystV6.2数据处理软件，对数据进行均值

中心化(Meancentering)预处理，同时进行二阶求导校正基

线和KarlNorris滤波降噪图等处理，应用主成分分析一马氏

距离法建立正常烟用香精A，B，C的类模型。然后，应用所

建的类模型对烟用香精配制质量进行多元统计过程控制

(MSPC)，并将监控结果进行数据可视化表征。

2 实验部分

2.1 主要仪器及工作参数设置

    NicoletNEXUS670F〕，IR光谱仪，DTGSKBr检测器;

Al，R采样附件，Znse晶体，人射角450;TQAnalystV6.2

数据处理软件(美国Thermo Nicolet公司)。仪器的主要工作

参数为光谱扫描范围:4000一650cm一，;分辨率:4ctn一‘;
扫描次数:64。
2.2 采集光谱数据

    在常温下，开机预热光谱仪Zh，分别取在配制过程稳

定条件下的三种不同批次的正常烟用香精A类和B类各60

3 结果与讨论

3，1 光谱重构与类模型建立

    所获取的红外指纹图谱是香精所有组分的叠加谱，见图

1(a)，信号质量时常会受样品颜色和仪器硬件性能等因素的

影响，存在明显的基线飘移和噪音，本实验采用了二阶求导

结合KarlNorris滤波器重构光谱，消除基线飘移干扰，提高

信噪比。在实际操作中，Kar1Norris滤波器窗口宽度的选择

具有一定的经验性，一般来说，较大的段长(Segmentlength)

会造成信号失真，较小的段间距(Gapbetweensegments)，降
噪效果不佳。在本实验中，就所使用的仪器和量测对象，选

择段长19，段间距2，获得了较好的分类效果。同时通过二

阶导数重构指纹图谱，图谱的指纹表征也更为明显，见图1

(b)，可以看出，香精C与香精A和B的指纹特征差异比香

精A和B的差异明显，所以，C与A和B的分类效果比A

与B的分类效果理想，见图2(a)一图2(c)。在类模型中类内

样本点的平均马氏距离与类之间的马氏距离见表1。
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Table1 Mahaianobisdis如IncesofA，BandCandtheirinterclassdis翻mc〔5(爪月=60，阴月=60，”‘二=30)

类内马氏距离统计 类之间的马氏距离

平均值

0.9709

0.9791

0.9583

最小值

0.6494

0.5389

0.5483

最大值

1.2786

1。2721

1.1906

标准差

0.1769

0.1704

0。1520

数据分布 到A的距离 到B的距离 到C的距离

distribution

    0

  6.544

30，6243

6.2159

    0

25.5181

29.4514

22。6554

    0

A

刀

C

3.Z MSPC图的建立与应用

    MSPC技术应用于过程质量监控，主要是建立多元统计

模型，将大量过程变量映射到由少量具有代表性的特征隐变

量定义的低维空间，避免变量间多重相关性造成的信息重

叠，从而使过程监控简化，并采用Hotelling尹，Q等统计量

对服从正态分布的特征信号建立MSPC控制图，对过程进行

监控，见文献[3，4〕所作的综述。然而，本实验直接应用以

上所建的多元统计模型— 类模型监测过程样本所得到的马

氏距离建立MSPC控制图，通过实际应用对比，将马氏距离

的控制上限设定为:UCL=产+3a，对香精配制进行监控，所
得到的香精质量特性均能满足生产要求。同时也减少了

MSPC控制图的使用数量。以监控B类烟用香精为例说明，

图3为监控32个不同批次配制的B类烟用香精的MSPC控

制图，其中配制过程出现异常(组分比例错配)的B022和

B029两个样本(马氏距离分别为1.74和1.62)均获得了正确

预报。

3.3 小结

    通过ATR采样技术获取红外指纹图谱，操作简捷，样
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品前处理无损，采用主成分分析一马氏距离法对红外指纹图

谱分类建模，并应用于烟用香精配制质量的多元统计过程控

制(MSPC)，方法简单，可实现对烟用香精整体宏观特性的

监控。本文用Fl、IRATR方法测定烟用香精，得到一些有实

用意义的成果。国内还有把这种方法(Fl，IR-ATR)应用于其

他方面的工作阁。
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QualityAssessmentofTobaccoFlavorbyClassificationofPrinciPal

ComPonentAnalysis一MahalanobisDistanceCombinedwith

FTIR一ATRFingerPrint
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Abstractlnnormalcondition，15OFOuriertransform infrared--attenuatedtotalreflectionspectraofthreekindsoftobaccoflavor

weremeasure迁Meancenteri眼andKarlNorrissecondderivativefilterwereemployedfortreatingthespectradat几Whereafter，

classmodelsoftobaccoflavorwereestablishedwithclassificationofprincipalcom卯nentanalysis一Mahalanobisdistance.Class

modelshavebeenappliedtomultivariatestatisticalprocesscontrol(MSPC)forthequalityassessmentoftobaccoflavorinsite.

Theuppercontrollimit(UCL)wasbasedonthiskindofaverageMahalanobisdistancewithin+3压Theresultsofmonitoring

areCOYTeCt.

Fl、IRATRfingerprint;Classificationofprincipalcom卯nentanalysis一Mahalanobisdistance;Multivariatestatistical

processcontrol;Tobaccoflavor
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