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摘 � 要 � 烟叶的外观特征能反映其内在品质, 不同部位、品种、成熟度的烟叶在外观上表现出来的特征为烟
叶生产加工提供了标准和依据。烟叶根据其在植株上着生位置不同可分为 5 个部位, 分别为: 顶叶、上二棚

叶、腰叶、下二棚叶和脚叶。文章以 2008 年云南玉溪地区 K326 品种的 5 个部位各 100 份烟叶样品为实验材

料, 采集了 500 个近红外光谱数据, 应用基于 SIMCA 算法的相似性分析数学模型, 对不同部位烟叶的近红

外光谱进行了相似性分析。实验结果表明, 基于近红外光谱的烟叶部位相似性分析结果与实际烟叶部位之

间的相似性程度是相符的, 部位之间相距越大其相似性越差, 同时相邻部位之间的相似程度是不同的。该研

究对基于 SIMCA 算法的主成分数确定进行了讨论, 并实现了类别间相似性的量化分析, 对于烟叶复烤配方

的替代、调整以及进行工业分级的评价等具有指导意义。
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引 � 言

� � 烟叶的外观特征能反映其内在品质, 不同部位、品种、
成熟度的烟叶在外观上表现出来的特征为烟叶的工业分级提

供了标准和依据[1, 2]。在烟叶的质量管理中, 部位的特征是

十分重要的。根据其在植株上着生位置不同烟叶可分为顶叶

( T )、上二棚叶( B)、腰叶( C)、下二棚叶( X )和脚叶 ( P) 5 个

部位。不同的烟叶部位在物理特性、化学成分以及评吸特性

等方面都有着各自的特点[ 3, 4] , 比如从评吸特性上看, 越往

顶部香气量越饱满, 香气浓度越往顶部越高, 劲头和刺激性

也相应增加。在实际的烟叶生产加工过程中, 有时并不需要

对烟叶的不同外部特征进行分类识别, 只要得到不同分类情

况下类间的品质相似性关系, 以可靠的相似性分析结果为依

据, 制定出符合烟叶产品内在品质特性规律的类别组合或替

代, 对烟叶产品质量的提升、生产成本的降低以及复烤配方

的设计与替代等都具有重要作用。本文以烟叶部位这样一种

具有相对较明确的相似性关系的烟叶特征为例来验证基于近

红外光谱技术和 SIMCA 算法来体现类间品质相似性关系的

可靠性, 并期望得到更多有用的烟叶部位之间的相似性信

息。

近红外光谱分析技术具有样品前处理简单、分析速度

快、精度高、成本低等优点, 被广泛应用于农业、食品、石

化、医疗等领域[5- 9]。近几十年来, 近红外光谱技术结合化学

计量学方法越来越多的应用于烟草质量分析检测中[10-13] ,

SIMCA 算法在近几年也开始用于烟草质量控制[ 14] , 例如:

王家俊等将基于 FT- NIR 分析技术的 SIM CA 建模用于卷烟

配方过程质量监测等。本文中将 SIMCA 算法应用于烟叶近

红外光谱数据的相似性分析尚未见报道。

1 � 原理与算法

� � SIMCA ( soft independent modeling o f class analog y ) ,

1976年由瑞典化学家Wold 提出, 意为各类样本独立地建立

局部� 软�模式, 是一种类模型方法, 即对每类构造一个主成

分分析的数学模型, 在此基础上进行样本的分析[ 15- 17]。

在 SIMCA算法描述中对于第 q 类样本, 其主成分模型

可表示为

x q
i j = �x q

j + �
A
q

a= 1

tqial q
j a + eq

ij

式中 , �x q
j 为类 q 中变量 j 的均值; A q 为类 q中主成分的数目;



tqia 为样本 i 对主成分a 的得分; lqj a 为变量 j 对主成分 a 的载

荷; eq
ij 为第 i 样本第 j 变量的残余误差。

于是, 类 q 的总残余方差为
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i= 1
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� � 对于样本 i, 残余方差为

S 2
i = �

p

j = 1

e2ij
( p - A q )

� � 在 n 维空间中类间的分离程度可利用每类的残余方差来

确定。定义类 p 和类 q 间的距离为

D2
pq =

S2pq + S2qp
( S 2

0) p + ( S20 ) q

� � 这里 S2pq 为用类 q 的模型拟合类 p 中各点所得的残余方

差; S2qp 则为用类 p 模型拟合类 q 中各点的残余方差。D2
pq 值

越小, 类间的相似程度越高。

由于 D 2 值是一个描述类间分离程度即表示类间差异性

的一个指标数据, 且是一个非归一化数据, 其直观易读性不

够好, 因此本文提出了在某一主成分下一种归一化的表示类

间相似性的表达方法, 定义的类 p 和类 q 间的相似度公式为

Simpq = 1 -
D 2

pq

�
n- 1

p= 1
�
n

q= p+ 1
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pq

式中 n 为样本的类别数, Sim 值范围为 0< Sim< 1, Sim 值越

大表明相似性越高。

2 � 材料与方法

2� 1 � 实验材料

2008 年云南省玉溪地区 K326品种 5个部位各 100 份烟

叶样品, 共计 500 份。

2� 2 � 实验仪器与测试方法
实验所用仪器为 M PA 型傅里叶变换近红外光谱仪(德

国 Bruker公司生产) ; 光谱谱区扫描范围为 4 000~ 12 000

cm- 1 ; 分辨率为 8 cm- 1 ; 扫描次数为 64 次。

2� 3 � 数据处理方法
光谱预处理方法采用一阶导数加 15 点平滑, 谱区范围

选择 4 000~ 8 000 cm- 1。由于在基于 SIMCA 算法建立相似

性分析模型时没有较好的优化确定主成分数目的方法, 因此

本文提出了一种基于实验数据和经验的主成分数的确定方

法, 其具体确定方法为: 得到的相邻主成分数下的相似性分

析结果无显著差异的前提下, 采用的主成分数少为原则。

3 � 结果与分析

� � 对 500 个烟叶样品的近红外光谱数据建立的相似分析数

学模型中, 得到的 1~ 8个主成分数下不同部位之间的 D 2 值

见表 1。相邻主成分数下对应的两列 D 2 值之间的 R2 值见

表 2, R2 值越接近于 1, 表示相邻主成分数下部位之间的 D 2

值差距越小, 当 R2 值大于 0� 99 时认为两个主成分数下得到
的相似性分析结果没有显著性差异。

� � 由表 2中可以看出, 4~ 5 个主成分数之间对应的 R2 值

已达到 0� 99 以上。遵循相邻主成分数下得到的相似性分析

结果没有显著性差异和主成分个数尽量少的原则, 本文推荐

主成分数为 4 下得到的 D 2 值来求解类间相似度值, 其对应

的各烟叶部位间的相似度值见表 3。

� � 由表 3中的相似度数据可以得出:

� 顶叶( T )与上二棚叶( B)之间的部位相似性最高。
� 顶叶( T )与脚叶( P )之间的部位相似性最低。

� 在相邻部位的相似性结果中腰叶( C)和下二棚叶( X)

Table 1 � D2 between tobacco plant parts with different PC numbers

PC 1 2 3 4 5 6 7 8

T-P 5� 85 11� 09 8�87 3� 77 3� 19 2� 84 3� 10 3� 16

P- B 3� 77 8� 97 5�56 3� 07 2� 70 2� 56 2� 80 2� 90

X- T 4� 49 7� 91 6�35 2� 66 2� 34 2� 50 2� 76 2� 82
P- C 1� 83 3� 29 3�13 2� 19 2� 09 1� 97 2� 07 2� 12

X-B 2� 80 6� 11 3�96 2� 18 1� 95 2� 12 2� 36 2� 49

X-C 1� 38 2� 12 2�02 1� 52 1� 45 1� 53 1� 62 1� 70

T-C 2� 24 2� 74 1�87 1� 32 1� 43 1� 50 1� 52 1� 51

X-P 1� 14 1� 22 1�36 1� 32 1� 36 1� 39 1� 46 1� 41

C- B 1� 40 2� 02 1�44 1� 19 1� 30 1� 40 1� 40 1� 43

T-B 1� 28 1� 16 1�16 1� 14 1� 18 1� 22 1� 27 1� 29

Table 2� R2 between two columns of D2 corresponding to adjacent PC numbers

1-2 2-3 3- 4 4-5 5-6 6- 7 7-8

R2 0� 969 0� 976 0� 974 0� 997 0� 979 0� 998 0� 998

Table 3 � Sim between two tobacco plant parts with PC numbers of 4

T-P P-B X-T P- C X-B X- C T-C X-P C- B T- B

0� 46 0� 56 0� 62 0� 69 0� 69 0� 78 0� 81 0� 81 0� 83 0� 84
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的相似性最低, 甚至低于跨一个部位的腰叶 ( C)和顶叶( T )

之间的相似性。

�上二棚叶( B)和腰叶( C)与下二棚叶 ( X )和脚叶 ( P)之

间的相似程度都高于腰叶( C)和顶叶( T )之间的相似性, 而

低于顶叶( T )与上二棚叶( B)之间的相似性。

从总体上来看, 相邻部位之间的相似性高于跨一个部位

的相似性, 跨一个部位的相似性高于跨两个部位的相似性,

依此类推。这一结果与烟叶部位相似性的实际规律是一致

的。

4 � 结果与讨论

� � 本文以同一地区同一品种不同部位烟叶的近红外光谱为
研究对象, 对烟叶部位之间存在的品质特征的相似性进行了

分析。分析结果表明, 基于近红外光谱和 SIM CA 算法得到

的部位之间的相似性关系与实际烟叶部位的相似性关系一

致, 并得到了一组可靠的量化的烟叶部位间相似度数据。对

于烟叶生产加工过程中工业分级的评价以及复烤配方的设计

与调整具有重要意义。例如, 通过不同年份间烟叶部位相似

度数据的对比可以分析烟叶年份之间的差异, 从而对复烤配

方进行必要的调整, 稳定烟叶产品的质量。本文中所采用的

相似性分析方法可以推广应用到其他类别间的相似性分析,

譬如不同产区、不同品种之间等, 同时对其他农产品的类别

特征的相似性分析也具有参考价值。
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Tobacco Plant Parts Similarity Analysis Based on Near-Infrared

Spectroscopy and SIMCA Algorithm
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Abstract� T he appearance featur es o f tobacco reflect its inner qualit y. Many facto rs, such as different plant pa rts, var iety and

matur ity , prov ide standard and foundation fo r tobacco production processing. According to the differ ent position o f tobacco plant

par ts, tobacco plants leaves can be div ided into five par ts as tip, upper-middle, middle, lower-middle and pr iming leaf

respectively . F ive hundred tobacco leaf sam ples ( 100 each for one of five tobacco plant parts) from Yunnan province in 2008

were co llected using near infr ared spect roscopy, which all belong to tobacco var ieties o f K326. The simila rity analysis of tobacco

plant par ts was car ried out using mathemat ical model o f SIM CA similarity analy sis. The conclusion show ed t hat the tobacco

plant par ts similar ity results based on near- infrar ed spect roscopy co rr esponded to the relat ive tobacco plant part s in Yunnan

prov ince. The farther tw o tobacco plant part s w ere aw ay fr om each other, the low er the similarity o f cor responding parts w as.

And the similar ity r esult s of djacent tobacco plant par ts w ere different. The study discussed a met hod of confirming PC numbers

and realized the quantitative similar ity analy sis betw een classes. It is inst ruct ive in replacement or adjustment o f tobacco leaf

blending and evaluation o f tobacco industr ial g rading.

Keywords� Tobacco plant parts; Similarity analy sis; SIMCA ; Near- infr ared
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