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SIMCA分类法与 PLS算法结合近红外光谱应用于卷烟纸的质量控制
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摘  要  应用 SIMCA 分类法与 PLS 算法结合卷烟纸的傅里叶变换近红外光谱( FT-NIR)建立了卷烟纸的分

类模型, 用于卷烟纸的判别分类, 效果良好; 同时, 建立了测定卷烟纸定量、厚度、透气度、水分和灰分等性

质的校正模型, 其相应的相关系数分别为 01 976 8, 01 966 4, 01 947 0, 01 956 3 和 01 975 9; 全交互校验均方
残差分别为 01 561 4, 01 096 0, 11 274 1, 01 096 7 和 01 260 3。校正模型应用于样品实测, 结果准确, 令人满

意。
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引  言

  长度为 85 mm 的普通卷烟, 尽管卷烟纸占烟支总重量

很小的比例( 5%左右) , 但它对静态燃烧率、抽吸口数、通风

度、烟气递送量, 乃至卷烟的外观特征都有较大的影响[1] ,

检测与控制卷烟纸的整体质量, 予达到卷烟设计的预期效果

有着重要的作用和意义。通常, 是按国标 GB/ T 12655) 1998

对表征卷烟纸质量的定量、水分、透气度和灰分等性质进行

质检。而检测这些指标, 整个分析过程涉及较多的仪器, 操

作繁琐, 耗工耗时速度慢 , 难于满足大批量质量检测的需

要。

物质结构理论认为, 物质的性质与结构和组成有着密切

的内在关系, 若结构和组成的变异在光谱上得于表征, 那

么, 这些性质的测定就可应用光谱分析技术来实现。傅里叶

变换近红外光谱( FT-NIR)分析技术有机融合了光谱量测技

术、化学计量学和计算机技术为一体, 对复杂多组分体系的

分析, 通过多元校正和模式识别方法, 建立相应的校正模型

和分类模型, 不但可预测未知样品的多个组分或性质, 同时

还可对样品品质归属进行分类, 又因其具有样品前处理简

单、分析速度快、精度高等优点, 被广泛应用于农业、食品、

石化、医疗等领域[ 2, 3]。近些年来, 在国内烟草行业, 该项分

析技术也被应用于原料质量控制、卷烟品质检测[ 4-7] , 但将

该项技术应用于卷烟纸的质量控制尚未见报道。

本文选择具有一定代表性的不同厂商生产的卷烟纸作为

样本, 应用 SIMCA 分类法[8] , 对 4 种卷烟纸的近红外光谱

进行分类, 建立了相应的类模型, 并对未进入校正集的样品

进行判别分析, 获得了正确的分类结果。此外, 在进行定量

分析时, 分别以 GB/ T4511 2 ) 1989, GB/ T4511 3 ) 1989,

GB/ T458) 1989, GB/ T462 ) 1989 和 GB/ T463 ) 1989 等标

准方法测定的卷烟纸的定量、厚度、透气度、水分和灰分等

性质数据为基础, 应用偏最小二乘算法 ( PLS) [ 9] 与相应的近

红外光谱数据进行拟合, 分别建立了测定卷烟纸定量、厚

度、透气度、水分和灰分等性质的校正模型, 模型采用独立

校验集实测验证, 配对 t-检验表明, 在显著水平为 01 05 的条

件下, 模型预测值与标准方法测定结果无显著性差异。本法

应用于卷烟纸的类别归属判别分析及其相应品质指标的测

定, 操作简捷、准确, 取得了令人满意的结果, 可为卷烟纸

质量控制提供一种可行的快速分析手段。

1  实验部分

11 1  主要仪器及参数设置

Spect rum One NTS 近红外光谱仪, 包括带 InGaAs 检测

器的漫反射积分球附件(美国 PE 公司) ; TQ Analy st 61 2(美
国 Nico let 公司)和 P irouett e 31 11 数据处理软件(美国 Info-

metr ix 公司)。

仪器的主要工作参数设置为光谱扫描范围: 10 000 ~

4 000 cm- 1 ; 分辨率: 8 cm- 1 ; 扫描次数: 64。

11 2  实验标样取制及基础性质数据测定



参照 GB/ T450 ) 1989 标准, 取制不同批次不同厂家的

纸样 800个 , 其中包括 200 个不同批次名优卷烟的纸样。将

制好的纸样装入密封袋保存, 即为实验标样。在恒温

( 23 ? 1) e 、恒湿 ( 50 ? 2) % RH 的条件下, 分别以 GB/

T4511 2) 1989, GB/ T4511 3) 1989, GB/ T458 ) 1989, GB/

T462) 1989和 GB/ T463 ) 1989 等标准方法测定卷烟纸的定

量、厚度、透气度、水分和灰分等性质数据。

11 3  采集标样光谱数据

开机预热 2 h 后, 在与测定基础数据相同的实验条件

下, 将纸样置于积分球上轻压至平, 即可采集纸样的近红外

漫反射光谱数据。

11 4  建立模型

应用 Pirouette软件, 设风险水平为 5% , 对 250 个不同

批次的 A, B, C 和 D 等 4 个质量标准纸样的光谱进行 SIM-

CA 分类, 建立相应的类模型; 应用 T Q Ana lyst 软件中的

PLS 算法把采集到的 800 个纸样的光谱数据与标准方法测定

的相应基础性质数据, 结合/剔一0 ( L eave-one-out)交互效验

方法确定最佳主因子, 分别建立校正模型。最后, 将建立的

分类模型与定量校正模型结合, 即为卷烟纸的定性定量质量

控制模型。

2  结果与讨论

21 1  训练集样品的选择
在应用 SIM CA 建模时, 本实验主要选取进厂的 A, B,

C 和 D等 4 个质量标准纸样共 250 个作为训练集, 即可满足

质量控制的需求。而在应用 PLS 算法建立校正模型时, 除了

选择和增加 A, B, C 和 D等 4 个质量标准的纸样(共 350 个)

进入训练集外, 还考虑选入了 200 个不同批次名优卷烟的纸

样进入训练集, 这样, 训练集既具有较好的代表性 , 同时又

拓宽模型的预测范围, 增强了模型的适应能力, 使建立的校

正模型除了与 SIMCA 分类模型结合应用于进厂卷烟纸的质

量控制外, 还可满足更为宽泛的定量分析需要。

21 2  最佳光谱区的选择与模型的建立
采用全谱区建模, 虽然保留了全部信息, 但也引入了不

必要的噪声和无用的信息而使模型变差。依据光谱与预测性

质表现出来的统计特征, 可以方便地删除冗余信息, 准确地

确定有效信息率较高的最佳谱区。

应用 SIMCA 分类法建模, 类与类的分离效果可用距离

来衡量[10] , 即

D pq =
s2pq + s2qp
s 2pp + s2qq

1/ 2

- 1

最优谱区的选取, 依据各谱区光谱吸收强度见图 1( a) , 谱区

与 SIMCA 识别能力[ 10] 的相关性见图 1 ( b) , 选择 8 000~

4 000 cm- 1谱区分类, 效果理想, 分类结果见图 2。

  实验表明, 若选用全谱分类, 则引入了吸收弱、包含较

多高频噪声的谱区 ( 10 000~ 8 000cm- 1 ) , 导致分类效果变

差。但值得注意的是, 选择识别能力与相关性较高的过窄的

谱区, 虽可获得较好的分类效果, 但会造成类模型的代表性

损失。采用不同谱区分类, 类与类之间的距离比较见表 1。

Table 1  Interclass distances with diff erent spectral regions

Sp ect ral regions Class A@ B@ C@ D@

10 000- 4 000 cm- 1 A 01 000 0 31 613 2 11 712 2 21 855 3

B 31 613 1 01 000 0 51 307 0 61 724 4

C 11 712 2 51 307 0 01 000 0 31 197 6
D 21 855 3 61 724 4 31 197 7 01 000 0

9 000-4 000 cm- 1 A 01 000 0 51 099 6 21 132 5 31 050 2

B 51 099 6 01 000 0 71 370 4 71 706 7

C 21 132 5 71 370 4 01 000 0 31 817 9

D 31 050 2 71 706 7 31 817 9 01 000 0

8 000-4 000 cm- 1 A 01 000 0 51 792 0 21 571 5 31 461 8

B 51 792 0 01 000 0 81 739 2 81 804 2

C 21 571 5 81 739 2 01 000 0 41 241 2

D 31 461 8 81 804 2 41 241 2 01 000 0

7 500-4 000 cm- 1 A 01 000 0 61 181 6 21 577 4 31 669 2

B 61 181 6 01 000 0 91 159 2 91 279 4

C 21 577 4 91 159 2 01 000 0 41 562 4

D 31 669 2 91 279 4 41 562 4 01 000 0

  同样, 在建立校正模型时(以灰分建模为例说明) , 虽然

全谱区( 10 000~ 4 000 cm- 1 )与灰分这一性质表现出良好的

相关性, 见图 3( a) , 但有效信息率较高的, 也就是对建模贡

献率大的是其中大方差的谱区( 7 500~ 4 050 cm- 1 ) , 见图 3
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( b) , 它表征了光度的变化与纸样灰分含量变异的相关性,

应用高相关性、大方差的谱区建模, 效果理想, 表 2 为采用

不同谱区建立的灰分校正模型的统计结果, 其中, 建模效果

最佳的谱区为 7 500~ 4 050 cm- 1。

Fig1 3 Spectral region versus correlation coeff icient( r) for ash

(a) and their variance spectrum( b)

Table 2  Statistics results for calibration models

of ash with diff erent spectral regions

Spectral region s/ cm- 1 Correlat ion coeff icient Factor RMSECV

10 000-4000 01966 7 17 01 325 6

7 500-4 050 01975 9 16 01 260 3

  应用 PLS 算法建模是一个协同过程, 在对光谱进行预处

理的同时, 为了建立较为稳健的模型, 避免/ 欠拟合或过拟

合0未充分利用信息或引入过多的噪声, 本实验采用了结合

/ 剔一0的交互效验法来确定最佳主因子, 即当交互效验均方

残差( RMSECV)达到最小时的主因子。图 4为灰分的标准值

( Actual)与模型预测值( Calculated)的散点图和相应的主因子

( Facto r)与全交互效验均方残差的变化图, 其中最佳主因子

为 16。其余的定量、厚度、水分和透气度等性质建模的最佳

谱区选择、最佳主因子确定亦然, 采用最佳谱区、最佳主因

子建立的校正模型见表 3。

Fig1 4  Actual value versus calculated value of ash ( a) and

changes of RMSECV with factor number(b)

Table 3 Statistics results gor calibration models of thickness, grammage, permeability, moisture and ash

Model name Number of sam ple in calibrat ion s et Corr elat ion coef ficient Opt imum factor RM SECV Predicted ran ge

Grammage 700 01 976 8 7 01 561 4 241 00~ 341 00/ ( g #m - 2)

T hickness① 500 01 966 4 11 01 096 0 41 20~ 51 40/ @ 10- 2 mm

Permeabilit y 400 01 947 0 15 11 274 1 511 00~ 661 00/ CU

M ois tu re 450 01 956 3 5 01 096 7 ( 31 90~ 51 10) / %

Ash 550 01 975 9 16 01 260 3 ( 161 60~ 211 00) / %

    M ark: ① @ 10- 2 ( mm)

3  模型的可靠性验证

31 1  SIMCA分类模型的验证

采集未进入类模型的纸样 46 个作为测试集, 其中 A,

B, C 和 D等 4 个质量标准的纸样各 10 个, 红河甲级、精品

假烟纸样( Bogus)各 3个。应用以上建好的 SIMCA 分类模型

进行判别, 均获得了正确的分类结果, 特别是对假冒制品,

具有良好的判别能力。分类效果见图 5。

31 2  校正模型的准确性验证

通常, 从校正模型的统计参数 (相关系数, 交互校验均

方残差和残差分布等)基本可判断模型的预测能力。但在建

模过程中, 常因删除一些样本, 从而影响到模型校正集的代

Fig1 5 Class projections plot from SIMCA

analysis of A, B, C, D and bogus
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表性及可靠性。本实验另行随机采集 20 个纸样作为独立校

验集, 进一步实测验证模型, 即用以上建好的模型和标准方

法在相同的实验条件下进行测定, 测定结果见表 4。通过配

对 t-检验验证, 在显著性水平 01 05 时, t 分布值均小于临界

值( t (0105, 20) = 21 086) , 说明两种测定方法不存在显著性差异,

即表明两种方法的测定结果吻合。

Table 4  Comparison results of PLS-FT-NIR method and standard methods for

grammage, thickness, permeability, moisture and ash ( n= 20)

No1

Grammage/ ( g# m- 2) T hickness/ @ 10- 2 mm Permeability / CU Moisture/% Ash/ %

GB/ T

4511 2
PL S-

FT-NIR

Devia-

tion

GB/ T

4511 3

PL S-

FT-NIR

Devia-

tion

GB/ T

458

PLS-

FT-NIR

Devia-

tion

GB/ T

462

PLS-

FT-N IR

Devia-

t ion

GB/ T

463

PLS-

FT-N IR

Dev ia-

t ion

1 291 23 291 37 01 14 51 02 51 12 01 10 631 78 611 08 - 21 70 31 81 31 63 - 01 18 181 24 181 17 - 01 07

2 301 26 301 22 - 01 04 51 02 51 17 01 15 651 58 611 89 - 31 69 31 75 31 62 - 01 13 191 23 191 54 01 32

3 301 23 301 21 - 01 02 51 43 51 38 - 01 05 601 75 621 03 11 28 31 84 31 73 - 01 11 181 74 181 94 01 20

4 291 61 291 83 01 22 51 45 51 39 - 01 06 601 75 601 15 - 01 60 31 76 31 62 - 01 14 181 73 181 74 01 01

5 291 76 291 91 01 15 51 05 51 12 01 07 571 48 591 39 11 91 31 83 31 73 - 01 10 181 76 181 72 - 01 04

6 291 67 291 73 01 06 51 40 51 15 - 01 25 581 13 591 94 11 81 31 66 31 68 01 02 181 85 191 11 01 26

7 291 59 291 95 01 36 51 46 51 26 - 01 20 611 33 611 70 01 37 31 83 31 77 - 01 06 191 27 191 05 - 01 22

8 321 19 321 43 01 24 51 54 51 47 - 01 07 611 33 611 35 01 02 31 72 31 65 - 01 06 191 11 191 10 - 01 01

9 311 79 311 92 01 13 51 70 51 39 - 01 31 601 05 601 01 - 01 04 31 72 31 64 - 01 07 201 88 201 93 01 06

10 321 45 321 81 01 36 51 07 51 17 01 10 611 14 601 14 - 11 00 31 75 31 66 - 01 09 201 59 201 85 01 26

11 321 45 321 64 01 19 51 04 51 07 01 03 591 56 591 17 - 01 39 31 29 31 58 01 29 211 29 211 12 - 01 17

12 311 68 311 92 01 24 41 99 51 03 01 04 611 27 611 12 - 01 15 31 59 31 74 01 15 211 49 211 35 - 01 14

13 291 93 291 64 - 01 29 41 99 51 05 01 06 611 28 601 71 - 01 57 31 58 31 70 01 12 211 08 211 28 01 21

14 291 84 291 74 - 01 10 51 04 51 13 01 09 621 92 631 47 01 55 31 50 31 58 01 08 191 13 191 29 01 16

15 291 98 291 79 - 01 19 51 03 51 03 01 00 651 28 651 31 01 03 31 65 31 69 01 04 191 10 191 10 01 00

16 301 52 301 31 - 01 21 51 45 51 33 - 01 12 631 41 631 54 01 13 31 72 31 65 - 01 07 181 43 181 41 - 01 01

17 291 94 301 02 01 08 51 48 51 34 - 01 14 611 74 601 43 - 11 31 31 45 31 61 01 16 181 28 181 39 01 12

18 291 58 291 74 01 16 51 17 51 19 01 02 631 50 611 17 - 21 33 31 49 31 57 01 08 181 94 181 96 01 02

19 291 75 291 91 01 16 41 94 51 07 01 13 631 64 621 90 - 01 74 31 45 31 64 01 19 181 46 181 30 - 01 16

20 311 25 311 25 01 00 51 01 51 17 01 16 631 15 611 43 - 11 72 31 87 31 20 - 01 67 191 43 191 36 - 01 07

t-value 21 029 01 415 11 440 01 642 01 974

31 3  校正模型的精密度试验

在与上述相同的实验条件下, 对同一样品进行 10 次测

定, 结果见表 5。比照相关标准要求, 单层厚度测定的重复

性在 ISO 534: 1988(与 GB/ T 4511 3) 1989 等效)中, 测定间

的误差不应大于 11 3 Lm; 透气度测定的重复性在 ISO 5636/

2: 1984(与 GB/ T 458) 1989 等效 )中, 变异系数不应大于

61 4% ; 灰分测定的重复性在 GB/ T463 ) 1989 中, 以 2 次测

定的算术平均值作为结果, 测定间的误差不应大于平均值的

5%。与之比较, 该法对厚度、透气度和灰分具有良好的量测

精度。

GB/ T4511 2 ) 1989, GB/ T462 ) 1989 及相关标准对卷烟

纸的定量和水分测定未明确精确度的数值。本文的研究成果

对人的健康有一定的关系, 类似的工作亦可参阅文献[ 11]。

4  结  论

  实验结果表明, 在严格的实验条件下, 本方法应用于卷

烟纸的定性分析, 特别是质量保证, 真伪甄别, 具有良好的

判别能力; 用于定量分析, 与相应的标准方法相比 , 两者测

定结果比较吻合。该法具有操作简便、速度快和精度高等优

点。将所建立的分类模型与校正模型相结合, 应用于卷烟纸

的定性定量质量控制是可行的。

Table 5  The precision test( n= 10)

No1
Grammage

/ ( g # m - 2)

Th ickness

/ ( @ 10- 2 mm)
Perm eab i
-l ity/CU

Mois tu re
/ %

Ash/ %

1 321 11 51 08 611 78 41 17 211 39

2 321 13 51 10 611 25 41 20 211 34

3 321 15 51 08 611 26 41 18 211 25

4 321 05 51 09 611 78 41 18 211 55

5 321 32 51 10 611 76 41 19 211 50

6 321 31 51 11 611 82 41 19 211 43

7 321 32 51 16 611 65 41 19 211 55

8 321 42 51 11 621 24 41 18 211 34

9 311 93 51 11 601 86 41 17 211 39

10 321 15 51 15 601 82 41 16 211 36

Mean 321 19 51 11 611 52 41 18 211 41

S1D1 01149 6 01 026 9 01 457 5 01 012 0 01 098 0
RSD/ % 01 46 01 53 01 74 01 29 01 46
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The Quality Assessment of Cigarette Paper by SIMCA and PLS Combined

with Near Infrared Spectrum

WANG Jia- jun1 , WANG Fan2 , MA L ing 1

1. Production Resear ch Center , H onghe Cig arette Gener al Facto ry , M ile  652300, China

2. Depar tment o f Chemistr y, Qujing T eacher. s Co llege, Qujing  655000, China

Abstract By using algo rithm o f SIMCA and part ial least squar es( PLS) combined with Four ier transform near inf rared spect ra

( FT-NIR) , the classification met hods w ere established fo r t he discrimination o f ciga rette paper . M eanw hile, the ca librat ion

models wer e established for the determination of the g r ammage, thickness, permeability , moisture and ash o f cig arette paper.

Co rr elation coefficients of the models w ere 01 976 8, 01 966 4, 01 947 0, 01 956 3 and 01 975 9, and the roo t mean squar e er ro rs of

cr oss validation ( RMSECV ) were 01 561 4, 01 096 0, 11 274 1, 01 096 7 and 01 260 3 respectively. T he methods has been applied

to the determination and discrimination of unknown samples w ith satisfacto ry r esults.

Keywords SIMCA ; PLS; FT-NIR; Cig arette paper ; Qualit y assessment
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