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近红外光谱的主成分分析-马氏距离聚类判别用于卷烟的真伪鉴别
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摘 � 要 � 为了快速准确的鉴别卷烟真伪, 以 A 牌和假冒 A 牌卷烟为实验材料, 采用近红外光谱法结合主成
分分析-马氏距离判别分析方法建立了鉴别模型。首先对经过预处理的光谱数据进行主成分分析, 分析结果

表明, 前 4 个主成分的累积贡献率已达 98� 46% , 说明这 4个变量能够代表原始光谱的主要信息。从 120 个

样品中随机抽取 100 个用于建立 4 个主成分变量的定性判别模型, 模型的相关系数达到了 0� 95, 对 20 个未

知样品的预测结果准确率为 100%。说明近红外光谱结合模式识别方法进行卷烟真伪定性鉴别在技术上是可

行的, 可以作为卷烟真伪鉴别的一种辅助手段。
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引 � 言

� � 目前, 卷烟真伪鉴别主要应用感观鉴别法, 也就是通过
观察卷烟包装、颜色、印刷以及评吸风味等来进行鉴别。由

于是凭借检测人员的个人感官检验, 这需要有经验的评吸人

员, 而且鉴别结果容易受评吸人员个人生理、心理各种主观

因素以及检测的环境条件等的影响。如果用常规的仪器鉴别

法, 则存在着检测周期长、费用高、结果重复性差等缺点,

难以满足实际工作的需要。近红外光谱( NIR )分析技术具有

速度快、效率高、成本低、测试重现性好、无污染等特点, 已

被广泛应用在农业[ 1, 2]、食品[ 3-5]、石化[6]、纺织[ 7, 8]、制药[ 9]

等众多领域。在烟草行业里, 近红外光谱技术被广泛应用于

烟草水分和常规化学成分的定量检测[ 10, 11]。除此之外, 在烤

烟烟叶的产地、部位、等级的模式识别以及卷烟配方研究等

方面也有相关的报道[12]。但将 NIR技术用于卷烟品种识别

和真伪鉴别方面的研究则比较少[13]。因此, 本研究将近红外

光谱技术结合主成分分析-马氏距离聚类判别方法用于国产

品牌卷烟的真伪定性鉴别, 以探索近红外光谱技术在卷烟真

伪鉴别方面的应用, 以期为感观鉴别法提供一种有效的技术

支撑。

1 � 实验部分

1� 1 � 仪器与样品
FOSS 公司 NIRSystems 5000 型 ( FOSS NIRSystems

Inc� , MD, USA )漫反射近红外光谱仪, 石英卤灯, PbS 检测

器。120个 A 牌烟丝样品 (由国家烟草质量监督检验中心提

供, 为一段时间内各地送检的 A 牌卷烟) , 其中假烟样品用

常规化学方法结合感观鉴别法鉴定, 真假样品各 60 个。

1� 2 � 光谱采集

在样品扫描前, 光谱仪开机预热一个小时, 进行 IT

( Instr ument Test)测验, 测验通过后开始扫描样品, 采集光

谱时, 将样品烟丝放入旋转样品槽, 使用仪器内置聚苯乙烯

陶瓷片作为参比, 扫描区间 1 100~ 2 500 nm, 扫描步长( In-

terv al) 2 nm, 采集反射强度 R。仪器将对每个样品自动进行

全区间扫描32次 , 取其平均光谱作为该次扫描的光谱, 为了

减少装样造成的误差, 每个样品做三次重复, 每次测量后将

样品倒出重新装样, 以保证样品的代表性。扫描完样品后采

集的反射强度由软件自动转化为 log ( 1/ R)值存储为 ASC�

文件。取三次测量得到的光谱平均值作为该样品的光谱。

1� 3 � 数据处理软件
主成分分析和聚类分析采用多元变量统计分析软件包

Unscrambler 9� 7( CAMO PROCESS AS, Oslo, No rw ay) 完



成, 主成分空间下的马氏距离判别则用光谱仪随机软件WI-

NISI�V1� 50 计算。

1� 4 � 主成分分析结合马氏距离法

主成分分析常常被用来进行数据压缩, 以进行数据降

维[14]。在本研究中, 主成分分析被用来对光谱数据矩阵进行

压缩, 也就是将光谱数据矩阵分解得到主成分载荷矩阵和得

分矩阵, 然后使用样本集的主成分对应其相应的得分作图。

这样的得分图通常比较直观, 可以观察到样品的聚类效果。

这样作图分析直观但步骤较繁琐, 所以进一步的采用主

成分分析结合马氏距离法建立判别模型, 即采用光谱矩阵的

得分向量来计算马氏距离, 这样可以避免选择过多波长造成

过度拟合, 同时保留了光谱的主要信息。马氏距离的引入可

以使校正集样品数据的内部变化表示出来, 得到更好的分类

结果。

2 � 结果与讨论

2� 1 � 光谱数据预处理
120 个烟丝样品的漫反射近红外光谱如图 1 所示。在收

集样品的近红外光谱过程中, 许多高频随机噪音、基线漂

移、信号本底、样品不均匀和光散射等噪音信息被带入光谱

中, 因此, 在光谱分析时, 对光谱数据进行预处理以滤除噪

音。从图 1 中可以看出, 光谱的基线都有所倾斜, 因此采用

一阶导数处理来提高光谱的分辨率并减小基线的漂移, 光谱

图经一阶导数处理后如图 2 所示。从图 2 中可以看到经过导

数处理后, 谱线集中较好的解决了基线漂移的问题。而为了

去掉高频噪音对信号的干扰, 又进行了平滑处理。此外, 鉴

于烟丝样品的不均一性, 以及在测量过程中出现的诸如粒度

不均匀、光散射等问题, 在研究中, 用标准正态变量转换

( tr ansfo rmation of standard no rmal var iate, SNV) 对谱 图进

行散射校正处理, 从而尽可能最大限度的消除各种误差。

2� 2 � 聚类分析结果

从 120 个烟丝样品中随机抽取 100 个样品作为定标集,

100 个样品中包含 50个 A 牌烟丝和 50 个假冒 A 牌烟丝, 其

余 20 个作为检验集。将样品光谱数据从 ASC�文件中导入
到 EXCEL 中, 再从 EXCEL 中导入到 Unscrambler中。光谱

数据经预处理后, 进行主成分分析, 聚类结果如图 3 所示。

X 轴表示每个样品的第一主成分得分, Y 轴表示每个样品的

第二主成分得分。从图中可以看出, 前两个主成分对 A 牌卷

烟烟丝和假冒 A 牌烟丝有较好的聚类效果, 虽然两者没有聚

合成完全分离的两团, 但是界限明显, 只有个别样品分散在

一起。为了得到更好的分类效果, 在研究中进一步将主成分

分析和马氏距离结合起来建立判别模型。由于前 4 个主成分

的累积贡献率达到 98� 46% , 也就是说前 4 个主成分能够解

释原始波长变量的 98� 46% , 代表了样品光谱的主要信息。
所以在计算样品的马氏距离时, 就只选择前 4 个主成分进行

计算。

Fig� 3 � Clustering plot (PC1 � PC2) for 100 cigarette samples

2� 3 � 判别模型的建立

100 个定标集样品经过光谱预处理后, 选择前 4 个主成

分计算样品的马氏距离 , 主成分空间下的马氏距离聚类散点

图如图 4 所示。从图中可以看出, 与主成分分析聚类结果相

比, 将主成分分析与马氏距离结合后聚类得到了更好的分类

结果, 100个定标集样品分成明显的分成两类, 两类之间的

区域没有重叠, 得到的定标方程相关系数为 0� 95, 说明所建

立的判别模型是可靠的。

Fig� 4 � Clustering plot of PCA-Mahalanobis

distance for 100 cigarette samples

� � 为了检验所建立判别模型的可靠程度, 用 20 个未参与

定标的检验集样品对模型进行预测验证。20 个未知样品的
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预测结果显示在图 5 中。从图 5 中可以看出, 20 个未知样品

被准确的分成了两类, 10 个 A 牌烟丝和 10 个假冒 A 牌烟

丝。这表明模型对未知样品的预测准确率达到了 100%。

� � 这种建立定性判别模型的方法除了在 A 牌烟丝上应用

外, 在其他多个国产品牌烟丝上进行真伪定性鉴别也都取得

Fig� 5� Prediction results of 20 unknown cigarette samples

了良好的分类效果。

3 � 结 � 语

� � 与常规的理化仪器分析和感官鉴别法相比, 近红外光谱
技术进行卷烟真伪定性具有速度快、操作简便、样品预处理

简单、结果重复性强等特点, 其能进行定性鉴别的核心是基

于烟草内在品质的差异。在本研究中, 获取了 60 个 A 牌烟

丝和 60 个假冒 A 牌烟丝样品的近红外光谱, 并通过样品的

光谱特征结合主成分分析和马氏距离的模式识别方法建立了

定性判别模型, 模型的相关系数为 0� 95, 对未知样品的鉴别
率达到了 100%。实验结果表明利用近红外光谱技术进行卷

烟真伪定性鉴别是可行的, 有较好的应用前景, 可作为判断

卷烟真伪的一种辅助手段, 对于提高鉴别的准确性和效率都

有一定的帮助。

�
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Identification of Authentic and Fake Cigarettes Using Near Infrared

Spectroscopy Combined with Principal Component

Analysis-Mahalanobis Distance
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Abstract� I n o rder to discr iminate fake and genuine cig arettes cor rectly and rapidly, cigar ettes of brand A and fake cigar ettes of
br and A w ere scanned by the N IR spectr ometer , and an ident ifying model was developed by near infrar ed spectr oscopy combined

with pr incipal component-Mahalanobis distance pattern recognition method. T he pretreated spectr a data o f cig arette samples

1256 光谱学与光谱分析 � � � � � � � � � � � � � � � � � � � 第 31 卷



were analyzed through principal component analysis ( PCA ) , and the result of t he ana lysis suggested that the accumulat ion of

first 4 pr incipal components was mo re than 97� 46% . One hundred samples from to tal 120 cig arette samples w ere selected

randomly . Then they w ere used to build qualitativ e discr iminating model and the co rr elation coefficient w as 0� 95. Tw ent y
unknown samples were validated by this model. The recognition r ate is 100% . The model is reliable and pract icable, and could

be used as an assistant means fo r identify ing fake and genuine cigar ettes.

Keywords� Near infr ared spect roscopy; Cigar ette; Pr incipal component-mahalanobis distance; Ident ification; Authent ic and fake
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