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摘要：为实现对初烤烟叶致香成分含量特性的快速评价，以河南、贵州和云南

Ｋ３２６初烤烟叶为样本，采用近红外光谱技术结合偏最小二乘法判断分析（ＰＬＳ
ＤＡ）建立ＰＬＳＤＡ模型和定量校正模型，对不同种植环境中Ｋ３２６初烤烟叶致香
成分含量特性进行快速定量评价，结果表明：１）３个产地初烤烟叶致香成分在
ＰＬＳＤＡ模型中差异性明显，第１，第２主成分对模型具有较好的解释能力，对模
型分类变量的解释能力为８１．４％；２）β－大马酮、亚麻酸甲酯、丁基化羟基甲
苯、β－紫罗兰酮等化合物是对３个产地样品的重要区分性化合物；３）基于第
１，第２主成分得分的近红外校正模型，其决定系数分别为０．９７００和０．９０８０，
具有较好的稳定性和预测准确性．
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０　引言

卷烟工业对烟叶内在化学成分，尤其是致

香成分极为关注［１］，致香成分的种类和含量影

响着烟叶及其制品的香气品质．致香成分含量

差异的本质是致香成分代谢特性的不同，其影

响因素包括烟叶品种、部位、生态区域、栽培措

施、烘烤调制技术等［２－６］．各影响因素与烟草致

香成分含量差异的相关性研究可揭示影响因素

对致香成分代谢特性影响的强弱，同时也可发

现不同条件下种植的烟叶其致香成分的关键标

记物，从而为进一步科学地做好烟草种植规划、

彰显卷烟风格特征奠定基础．目前，各影响因素

与烟草致香成分含量差异的相关性研究一般采

用气相色谱 －质谱联用仪（ＧＣＭＳ）结合化学

计量学方法．该方法的优势在于ＧＣＭＣ法定性

和定量准确，化学计量学方法能有效揭示多维

数据间的相关性．Ｌ．Ｚｈａｎｇ等［３］基于初烤烟叶

的ＧＣＭＳ数据，结合 ＨＣＡ，ＰＣＡ和 ＯＰＬＳＤＡ

方法分析了我国不同省份烟叶致香成分的含量

特性差异及其影响因素．ＧＣＭＳ法可准确测定

烟叶中致香成分的种类和含量，但该方法存在

前处理复杂、测定时间长、易产生环境污染、成

本较高等不足．近红外分析技术作为一种简便、

快速、无损的检测方法已被广泛应用于对各行

业产品品质的快速分析［７－１０］．在烟草领域，近

红外分析技术被应用于烟草品质的定性分析和

定量测定，其中定性分析应用于卷烟配方和不

同批次间卷烟产品的质量稳定性评价等方面，

定量测定包括快速测定烟草品质的多项化学指

标，如烟碱、总氮、总糖、还原糖、多酚、淀粉、纤

维素等．近红外光谱信息能从整体上反映烟草

的理化性质，利用其分析初烤烟叶致香成分含

量具有一定的可行性．偏最小二乘法判别分析

（ＰＬＳＤＡ）是一种建立样本属性和预测值之间

关系的有监督模式的方法，其整合了主成分分

析、相关分析和判别分析，具有运算速度快、准

确度高的优点，广泛应用在近红外数据分析

领域［１１］．

鉴于此，本研究拟以河南、贵州和云南

Ｋ３２６初烤烟叶为样本，采用近红外光谱技术结

合ＰＬＳＤＡ建立ＰＬＳＤＡ模型和定量校正模型，

并对不同种植环境中 Ｋ３２６初烤烟叶致香成分

含量特性进行评价，以期为快速定量评价Ｋ３２６

致香成分差异提供参考．

１　实验材料与方法

１．１　材料与仪器
主要试剂：ＣＨ２Ｃｌ２（色谱纯），西陇化工股

份有限公司产；萘（色谱纯），百灵威科技有限
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公司产．

主要材料：收集２０１４年份的河南、贵州和

云南产地 Ｋ３２６品种，Ｂ２Ｆ，Ｃ３Ｆ，Ｘ２Ｆ等级的初

烤烟叶共计３００份，２．０ｋｇ／份，样品详细信息

见表１．
表１　样品信息表

Ｔａｂｌｅ１　Ｓａｍｐｌｅｉｎｆｏｒｍａｔｉｏｎｔａｂｌｅ

产地 部位和等级 样品数量／份
Ｂ２Ｆ ３０

河南 Ｃ３Ｆ ４０
Ｘ２Ｆ ３０
Ｂ２Ｆ ３０

贵州 Ｃ３Ｆ ４０
Ｘ２Ｆ ３０
Ｂ２Ｆ ３０

云南 Ｃ３Ｆ ４０
Ｘ２Ｆ ３０

主要仪器：Ｔｒｕｅｌａｂ２０００同时蒸馏萃取仪，

上海楚柏实验室设备有限公司产；Ｒ－３０００型

旋转蒸发仪，瑞士 Ｂｕｃｈｉ公司产；ＫＤＭ型调温

电热套，山东鄄城华鲁电热仪器有限公司产；

ＡｎｔａｒｉｓＩＩ型ＦＴＮＩＲ光谱仪，美国ＴｈｅｒｍｏＦｉｓｈｅｒ

公司产；ＡｇｉｌｅｎｔＧＣ６８９０Ｎ／ＭＳ５９７５Ｉ气相色谱／

质谱联用仪（ＧＣＭＳ），美国 Ａｇｉｌｅｎｔ公司产；

Ｍｉｌｌｉ－Ｑ超纯水系统，美国Ｍｉｌｌｉｐｏｒｅ公司产．

１．２　实验方法
１．２．１　初烤烟叶样品前处理　准确称取备用

样品２５．０ｇ，每个样本平行３份，置于恒温恒湿

箱（温度２２℃，湿度６０％ＲＨ）平衡 ２４ｈ；采用

同时蒸馏萃取法，将盛有烟叶样品的一端加入

３５０ｍＬ蒸馏水置于电热套上加热，另一端加入

３０ｍＬ二氯甲烷置于水浴锅中加热，水浴锅温

度为６０℃，蒸馏萃取２ｈ；萃取完成后，采用旋

转蒸发仪（温度约为２０℃，压力为５６０ＭＰａ，转

速为６５ｒ／ｍｉｎ）将萃取液浓缩至 １．０ｍＬ，装入

样品瓶中，待测．

１．２．２　初烤烟叶致香物质含量测定　致香物

质含量测定：采用ＧＣＭＳ测定上述浓缩液的致

香物质含量，作为对应初烤烟叶中致香成分的

含量，测定条件见文献［１２］．经含量测定所得

图谱用计算机谱库（ＮＩＳＴ０５，Ｗｉｌｅｙ２７５）检索，确

定各谱峰归属的化合物；采用内标法（萘为内

标），测定各物质的相对含量．

１．２．３　初烤烟叶近红外光谱的采集　按照

ＤＢＴ４９７—２０１３《烟草及烟草制品 主要化学成

分指标 近红外校正模型建立与验证导则》所述

方法，首先进行样品前处理：将样品粉碎、过６０

目筛，制成粒径大小均匀、水分含量相对稳定的

样品（约６０ｇ），密封备用；采用ＦＴＮＩＲ光谱仪

采集样品光谱数据，设定光谱扫描范围为

１００００～４０００ｃｍ－１，分辨率为８ｃｍ－１，扫描次

数为６４次，开机预热２ｈ后，采集样品近红外

光谱．

２　致香成分代谢特性的建模与评价

２．１　致香成分代谢特性ＰＬＳＤＡ模型的建立
按烟叶产地（河南、贵州和云南）对３００份

样品进行类别划分，结合对应的致香成分含量，

采用ＳＩＭＣＡ－Ｐ＋１１．５软件，建立基于 Ｋ３２６

初烤烟叶致香成分含量的致香成分代谢特性

ＰＬＳＤＡ模型，提取能表征不同类间差异性即致

香成分含量特征性分布的参数ｔ１，ｔ２和ｔ３（分别

表示第１，２，３主成分下每个样品对应的得分）．

２．２　定量校正模型的建立
近红外光谱的多元散射校正 ＭＳＣ（ｍｕｌｔｉ

ｐｌｉｃａｔｉｖｅｓｃａｔｔｅｒｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎ）可消除因颗粒分布不

均匀而产生的散射影响，Ｎｏｒｒｉｓ滤波器和二阶

微分可过滤噪声，消除基线漂移．因此本文采用

ＭＳＣ＋Ｎｏｒｒｉｓ（１１，３）平滑 ＋二阶微分对样品近

红外光谱进行预处理，并采用 ＴＱＡｎａｌｙｓｔ８．６

软件完成校正．

随机挑选预处理后的２７０个样品（河南、贵

州和云南各９０个）的近红外光谱数据，结合对

应的ｔ１和ｔ２，采用偏最小二乘法（ＰＬＳ）建立表
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征致香成分含量特性分布的参数 ｔ１和 ｔ２的近

红外校正模型．

２．３　定量校正模型的评价

采用参数相关系数（Ｒ２）、校正均方根误

差、交互验证均方根误差，基于参数预测值与实

测值之间的配对 ｔ检验结果、验证平均误差

（珋ｅｖ）、验证标准误差和验证标准误差的标准偏

差，根据未参加建模的３０个样品的致香成分含

量数据和近红外光谱数据，对近红外校正模型

预测的准确性和稳定性进行外部评价．

３　结果与讨论

３．１　致香成分测定结果
采用ＧＣＭＳ法对烟叶致香成分进行测定，

共检出如下７１种化合物：１－戊烯－３－酮、３－

羟基 －２－丁酮、３－甲基 －１－丁醇、吡啶、己

醛、面包酮、糠醛、糠醇、２－环戊烯 －１，４－二

酮、１－（２－呋喃基）－乙酮、丁内酯、２－吡啶

甲醛、糠酸、苯甲醛、甲基糠醛、苯酚、２－戊基呋

喃、２，４－庚二烯醛 Ａ、４－吡啶甲醛、１Ｈ－吡咯

－２－甲醛、２，４－庚二烯醛 Ｂ、苯甲醇、苯乙醛、

１－（１Ｈ－吡咯 －２－基）－乙酮、对甲基苯酚、

二甲基苯酚、芳樟醇、壬醛、甲基 －３－吡啶基

酮、苯乙醇、氧化异佛尔酮、２，６－壬二烯醛、苯

并［ｂ］噻酚、藏花醛、胡薄荷酮、２，３－二氢苯并

呋喃、吲哚、乙烯基愈疮木酚、茄酮、β－大马酮、

β－二氢大马酮、去氢去甲基烟碱、香叶基丙酮、

β－紫罗酮、丁基化羟基甲苯、３－（１－甲基乙

基）（１Ｈ）吡唑［３，４－ｂ］吡嗪、２，３′－联吡啶、二

氢猕猴桃内酯、巨豆三烯酮 Ａ、巨豆三烯酮 Ｂ、

巨豆三烯酮 Ｃ、巨豆三烯酮 Ｄ、３－氧代－α－紫

罗兰醇、十四醛、肉豆蔻酸甲酯、肉豆蔻酸、降茄

二酮、蒽、螺岩兰草酮、新植二烯、邻苯二甲酸酯

二丁酯、金合欢基丙酮Ａ、棕榈酸甲酯、棕榈酸、

棕榈酸乙酯、异瑟模环烯醇、亚麻酸甲酯、植醇、

西柏三烯二醇、金合欢基丙酮Ｂ、茄那士酮．

３．２　ＰＬＳＤＡ模型最优主成分数的选择
选择适宜的主成分数（Ａ）是 ＰＬＳＤＡ模型

稳定性和准确性的重要因素．选择主成分数时，

主成分特征值（Ｅｉｇｅｎｖａｌｕｅｓ）一般需要大于２，同

时应兼顾主成分分析对原光谱数据的累积解释

能力和模型的预测准确性及精度．Ｒ２Ｘ表示该

主成分数下模型对光谱矩阵的解释能力，

Ｒ２Ｘｃｕｍ表示模型累积对光谱矩阵的解释能力；

Ｒ２Ｙ表示该主成分数下模型对分类变量的预测

能力，Ｒ２Ｙｃｕｍ表示模型累积对分类变量累积预

测能力；Ｑ２是基于累计交叉有效性的模型预测

精度参数，Ｑ２ｃｕｍ表示模型累积的预测精度．不同

主成分下，建立 ＰＬＳＤＡ模型的 Ｒ２Ｘ，Ｒ２Ｘｃｕｍ，

Ｅｉｇｅｎｖａｌｕｅｓ，Ｒ２Ｙ，Ｒ２Ｙｃｕｍ，Ｑ
２和Ｑ２ｃｕｍ见表２．

由表２可知：当模型的主成分数由１增加

至４时，Ｒ２Ｘｃｕｍ为０．５１４，Ｒ
２Ｙｃｕｍ为０．９０８，Ｑ

２
ｃｕｍ为

０．８９７；当主成分数增加到５时，上述３个参数

进一步增加，但其特征值为１．８３（＜２）．因此，

所建立的ＰＬＳＤＡ模型最优的主成分数为４．

３．３　ＰＬＳＤＡ模型主成分得分分析
　　选择ＰＬＳＤＡ模型的主成分数为４时，各

表２　不同主成分下ＰＬＳＤＡ模型的相关参数

Ｔａｂｌｅ２　ＰＬＳＤＡｍｏｄｅｌｒｅｌａｔｅｄｐａｒａｍｅｔｅｒｓｗｉｔｈｄｉｆｆｅｒｅｎｔｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｍｅｎｔｓ

主成分数 Ｒ２Ｘ Ｒ２Ｘｃｕｍ Ｅｉｇｅｎｖａｌｕｅｓ Ｒ２Ｙ Ｒ２Ｙｃｕｍ Ｑ２ Ｑ２ｃｕｍ
１ ０．１９５ ０．１９５ １２．３０ ０．４３４ ０．４３４ ０．４３０ ０．４３０
２ ０．１５３ ０．３４８ ９．６３ ０．３７９ ０．８１４ ０．６５８ ０．８０５
３ ０．１０６ ０．４５４ ６．７１ ０．０６８ ０．８８１ ０．３４１ ０．８７２
４ ０．０５９ ０．５１４ ３．７４ ０．０２７ ０．９０８ ０．１９５ ０．８９７
５ ０．０２９ ０．５４３ １．８３ ０．０１５ ０．９２２ ０．０４８ ０．９０２
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样品第１，第２主成分得分（ｔ１，ｔ２）分布图如图１

所示，各样品第１，第２，第３主成分得分（ｔ１，ｔ２，

ｔ３）分布图见图２．

由图１和图２可知：由于Ｋ３２６烟叶产地差

异，其致香成分在多维模型空间呈现一定的分

布差异，ｔ１和ｔ２共同作用即可实现对３个产地

样品较好的区分效果，此时对模型分类变量的

解释能力为８１．４％；ｔ１，ｔ２和ｔ３共同作用可实现

对３个产地样品完全区分的效果；不同产地样

品ｔ１，ｔ２与ｔ３数值之间的差异可反映出Ｋ３２６初

烤烟叶致香成分含量在ＰＬＳＤＡ模型的空间差

异，因此 ｔ１，ｔ２和 ｔ３可表征不同生态条件下

Ｋ３２６致香成分含量特性．

不同地区样品对应的 ｔ１和 ｔ２最大值、最小

值和平均值见表３，３个地区对应的 ｔ１和 ｔ２分

布范围如图３所示．由表３和图３不难发现：３

个地区样品的ｔ１值和ｔ２值具有较明显的差异，

河南地区ｔ１值较低，ｔ２值适中且分布较广；云南

地区ｔ１值较高，ｔ２值较低；贵州地区 ｔ１值适中，

ｔ２值较高．正是由于不同地区ｔ１值，ｔ２值的数据

特性，即致香成分含量特性不同，３个地区

Ｋ３２６样品具有较强的区分模式．

３．４　致香成分重要性分析
　　在ＰＬＳＤＡ模型中，不同主成分下各致香

图１　不同初烤烟叶致香成分指标分类得分图

（第１，第２主成分得分）

Ｆｉｇ．１　Ｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎｓｃｏｒｅｓｏｆａｒｏｍａｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｏｆ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｆｌｕｅｃｕｒｅｄｔｏｂａｃｃｏｌｅａｖｅｓ

（Ｔｈｅ１ｓｔ，２ｎｄｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｓｃｏｒｅ）

成分的变量重要性投影 ＶＩＰ（ｖａｒｉａｂｌｅｓｉｍｐｏｒ

ｔａｎｃｅｏｆｐｒｏｊｅｃｔｉｏｎ）值能够反映该物质对提高分

类变量区分度的贡献率［１３］．因此，分析不同主

成分下各致香成分 ＶＩＰ值的排序，能进一步明

确造成不同地区 Ｋ３２６致香成分含量特性差异

性的物质基础．第１，第２和第３主成分得分下

对应的ＶＩＰ值排序见表４．

图２　不同初烤烟叶致香成分指标分类得分图

（第１，第２，第３主成分得分）

Ｆｉｇ．２　Ｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎｓｃｏｒｅｓｏｆａｒｏｍａｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｏｆ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｆｌｕｅｃｕｒｅｄｔｏｂａｃｃｏｌｅａｖｅｓ

（Ｔｈｅ１ｓｔ，２ｎｄ，３ｒｄｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓｓｃｏｒｅ）

表３　不同地区烟叶样品ｔ１，ｔ２的

最大值、最小值和平均值

Ｔａｂｌｅ３　Ｍａｘｉｍｕｍ，ｍｉｎｉｍｕｍａｎｄａｖｅｒａｇｅｖａｌｕｅｓｏｆ

ｔ１ａｎｄｔ２ｉｎｔｏｂａｃｃｏｌｅａｖｅｓｓａｍｐｌｅｓｆｒｏｍ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｒｅｇｉｏｎｓ

地区 统计量 ｔ１ ｔ２
最大值 －１．７９４ ３．８４５

河南 最小值 －７．３５４ －３．７１０

平均值 －４．１８６ －１．１９１

最大值 ４．５２４ ７．８７０

贵州 最小值 －２．８７８ －０．０３６

平均值 ０．９５５ ３．４０７

最大值 ６．３９５ ０．９００

云南 最小值 －０．８３３ －４．６１４

平均值 ３．２３１ －２．２１６
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图３　不同地区烟叶样品ｔ１，ｔ２的最大值、最小值和平均值分布范围

Ｆｉｇ．３　Ｍａｘｉｍｕｍ，ｍｉｎｉｍｕｍａｎｄａｖｅｒａｇｅｖａｌｕｅｓｏｆｔ１ａｎｄｔ２ｉｎｔｏｂａｃｃｏｌｅａｖｅｓｓａｍｐｌｅｓｆｒｏｍｄｉｆｆｅｒｅｎｔｒｅｇｉｏｎｓ

表４　第１，第２和第３主成分下对应的ＶＩＰ值排序

Ｔａｂｌｅ４　ＴｈｅｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇＶＩＰｖａｌｕｅｓｓｏｒｔｏｆｔｈｅｐｒｉｎｃｉｐａｌｃｏｍｐｏｎｅｎｔｓ１，２ａｎｄ３

主成分位次 化合物名称 ＶＩＰ值

第
１
主
成
分

亚麻酸甲酯 １．８３５２１
香叶基丙酮 １．７８１７２
吡啶 １．７５２３３

棕榈酸乙酯 １．７０６２５
棕榈酸甲酯 １．６６０２８
苯并［ｂ］噻吩 １．５５６０５
β－紫罗兰酮 １．５４６４５
胡薄荷酮 １．５０９７３
苯乙醛 １．４６３８８

４－吡啶甲醛 １．４２５２０
邻苯二甲酸二丁酯 １．３８０１０
金合欢基丙酮Ｂ １．３１５７２
金合欢基丙酮Ａ １．２８５０４
β－大马酮 １．２７２０７
丁内酯 １．２４４７７
茄那士酮 １．２１４１１

去氢去甲基烟碱 １．２０７８４
１－（１Ｈ－吡咯－２－基）－乙酮 １．２０７０５

氧化异佛尔酮 １．２０２０８
西柏三烯二醇 １．１８２５５
２，３′－联吡啶 １．１７８５２
藏花醛 １．１７８１０

１Ｈ－吡咯－２－甲醛 １．１７３８６
β－二氢大马酮 １．０６０５４

３－氧代－α－紫罗兰醇 １．０４０８９
２，３－二氢苯并呋喃 １．０３５６５

苯乙醇 １．０２１３２

第
２
主
成
分

β－紫罗兰酮 １．６９３９５
丁基化羟基甲苯 １．６７３８１
β－大马酮 １．５６７３３
亚麻酸甲酯 １．４０４１８
香叶基丙酮 １．３５７４２
吡啶 １．２９１３６

３－丁基－２－丁烯醛 １．２７７９４
棕榈酸乙酯 １．２７７３０
β－二氢大马酮 １．２７０３５
巨豆三烯酮Ｃ １．２２６２５
棕榈酸甲酯 １．２２２４３
苯甲醛 １．２１４３９
茄酮 １．２１１０１
吲哚 １．２００２９
糠醛 １．１８５８４

巨豆三烯酮Ｄ １．１６８９６
金合欢基丙酮Ｂ １．１６７６２
苯并［ｂ］噻吩 １．１３７６５

主成分位次 化合物名称 ＶＩＰ值

第
２
主
成
分

胡薄荷酮 １．１２５６３
２－环戊烯－１，４－二酮 １．１２３３８

西柏三烯二醇 １．１１４１４
２，６－壬二烯醛 １．１０６３６
氧化异佛尔酮 １．０８０３１

邻苯二甲酸二丁酯 １．０７５９０
苯乙醛 １．０６９２９

３－氧代－α－紫罗兰醇 １．０６４３２
藏花醛 １．０５６９９

４－吡啶甲醛 １．０４７６５
１－（３－吡啶基）－乙酮 １．０３７２７

丁内酯 １．０２０４０

第
３
主
成
分

β－紫罗兰酮 １．６２７７９
丁基化羟基甲苯 １．６１０４８
β－大马酮 １．５０６０１
亚麻酸甲酯 １．３６９１４
香叶基丙酮 １．３１１９３
吡啶 １．２５７８６

３－甲基－２－丁烯醛 １．２３５４５
棕榈酸乙酯 １．２２７８０
苯甲醛 １．２２２０６

β－二氢大马酮 １．２２２０３
棕榈酸甲酯 １．２１５２３
巨豆三烯酮Ｃ １．１９７６２

１－（３－吡啶基）－乙酮 １．１７５０６
茄酮 １．１６８１４
吲哚 １．１６７６８
糠醛 １．１６２８１

巨豆三烯酮Ｄ １．１３９３９
金合欢基丙酮Ｂ １．１２９４４

２－环戊烯－１，４－二酮 １．１０４６７
苯并［ｂ］噻吩 １．１０３２８
２，６－壬二烯醛 １．０９９０３
胡薄荷酮 １．０９１８０
苯乙醇 １．０７５５２
丁内酯 １．０７２３９

西柏三烯二醇 １．０７１８６
氧化异佛尔酮 １．０５７１８

１－（１Ｈ－吡咯－２－基）－乙酮 １．０５４８１
邻苯二甲酸二丁酯 １．０３６１５

苯乙醛 １．０３４８４
４－吡啶甲醛 １．０３２１３

３－氧代－α－紫罗兰醇 １．０２６１１
藏花醛 １．０２２０５

·５６·
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　　由表４可知：第１主成分下，对分类变量贡

献较大的化合物有２７种，第２，第３主成分下，

对分类变量贡献较大的分别有３０种和３２种．

分析第１，第２主成分下对分类变量贡献较大

的物质排序可知，两者之间不同物质间的排序

差异较大．分析第２，第３主成分下对分类变量

贡献较大的化合物排序可知，两个主成分之间

不同物质间的排序差异较小．结合不同主成分

对Ｘ矩阵（致香成分含量）和Ｙ值（不同地区分

类变量）的解释和预测类能力，可知 ｔ１与 ｔ２间

的差异是反映不同地区 Ｋ３２６初烤烟叶含量特

性差异的主要参数．因此下一步建立基于致香

物质近红外光谱数据的ｔ１和ｔ２校正模型，用于

快速表征Ｋ３２６致香成分含量特性．

为进一步明晰上述ＶＩＰ值大于１的化合物

与ｔ１，ｔ２的相关性，将上述化合物含量与ｔ１，ｔ２之

间做 Ｐｅａｒｓｏｎ相关性分析，分析结果见表５．首

先需要计算化合物重要程度综合指数，公式

如下：

化合物重要程度综合指数＝

ＳＱＲＴ（与ｔ１相关系数
２＋与ｔ２相关系数

２）

其中，ＳＱＲＴ代表开算术平方根运算，综合指数

反映化合物在 ｔ１和 ｔ２整体上具有的相关性程

度，可作为判定化合物重要程度的依据．

由表５可知，ＶＩＰ值大于１的化合物与 ｔ１
和ｔ２值之间在０．０１水平下整体均呈现较强的

相关性，其中 β－大马酮、亚麻酸甲酯、丁基化

羟基甲苯、β－紫罗兰酮、棕榈酸乙酯、吡啶、香

叶基丙酮、３－甲基 －２－丁烯醛、２－环戊烯 －

１，４－二酮、糠醛的综合指数均大于０．７，是对３

个产地样品的重要区分性化合物，与 Ｙ．Ｘ．Ｘｉ

等［１４］研究结论基本一致．

３．５　定量校正模型的拟合结果分析
基于近红外光谱 ｔ１和 ｔ２的定量校正模型

拟合结果分别如图４和图５所示．从图中可以

看出，测定值与模型预测值整体上较为均匀地

表５　ＶＩＰ值大于１的化合物与ｔ１，ｔ２的

Ｐｅａｒｓｏｎ相关系数及综合指数

Ｔａｂｌｅ５　Ｐｅａｒｓｏｎｃｏｒｒｅｌａｔｉｏｎｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔａｎｄ

ｃｏｍｐｏｓｉｔｅｉｎｄｅｘｂｅｔｗｅｅｎｃｏｍｐｏｕｎｄｓ

ｗｉｔｈＶＩＰｇｒｅａｔｅｒｔｈａｎ１ａｎｄｔ１，ｔ２

化合物
与ｔ１相关
系数

与ｔ２相关
系数

综合
指数

β－大马酮 －０．６１５ ０．６６６ ０．９０７
亚麻酸甲酯 ０．７９１ ０．３５７ ０．８６８

丁基化羟基甲苯 ０．０００ ０．８５３ ０．８５３
β－紫罗兰酮 ０．５２６ ０．６６３ ０．８４６
棕榈酸乙酯 ０．７６５ ０．１８８ ０．７８８
吡啶 －０．７５０ ０．２０４ ０．７７７

香叶基丙酮 －０．７６４－０．１４２ ０．７７７
３－甲基－２－丁烯醛 ０．０００ ０．７３３ ０．７３３
２－环戊烯－１，４－二酮 ０．０００ ０．７２９ ０．７２９

糠醛 ０．０００ ０．７０７ ０．７０７
苯乙醛 －０．６９９ ０．０２９ ０．７００
茄酮 ０．０００ ０．６９７ ０．６９７

西柏三烯二醇 ０．５４１ ０．４３６ ０．６９５
氧化异佛尔酮 －０．５３０ ０．４４９ ０．６９５
棕榈酸甲酯 ０．６８０ ０．０６５ ０．６８３
胡薄荷酮 －０．６２７ ０．２１３ ０．６６２

３－氧代－α－紫罗兰醇 －０．４６２ ０．４５１ ０．６４６
金合欢基丙酮 Ａ －０．６３８ ０．０００ ０．６３８

吲哚 ０．０００ ０．６３３ ０．６３３
巨豆三烯酮 Ｃ ０．０００ ０．６１４ ０．６１４

邻苯二甲酸二丁酯 －０．５５２－０．２３１ ０．５９８
４－吡啶甲醛 ０．５６９ ０．１６９ ０．５９４
苯并［ｂ］噻酚 ０．５８９ ０．０１５ ０．５８９
去氢去甲基烟碱 －０．５７９ ０．０００ ０．５７９
２，３′－联吡啶 －０．５７４ ０．０００ ０．５７４
β－二氢大马酮 －０．５６８ ０．０００ ０．５６８
金合欢基丙酮 Ｂ ０．５６２ ０．０００ ０．５６２
巨豆三烯酮 Ｄ ０．０００ ０．５６１ ０．５６１
苯乙醇 －０．５１６ ０．０００ ０．５１６

１Ｈ－吡咯－２－甲醛 ０．５１１ ０．０００ ０．５１１
藏花醛 ０．３６０ ０．３５０ ０．５０２
丁内酯 ０．５００－０．０４３ ０．５０２

巨豆三烯酮 Ｂ ０．０００ ０．４９３ ０．４９３
２，３－二氢苯并呋喃 －０．４８０ ０．０００ ０．４８０

１－（１Ｈ－吡咯－２－基）－乙酮 ０．４５８ ０．０００ ０．４５８
茄那士酮 ０．４５１ ０．０００ ０．４５１

２，６－壬二烯醛 ０．０００ ０．４２８ ０．４２８
苯甲醛 ０．０００ －０．４０９ ０．４０９
β－大马酮 ０．０００ －０．２１４ ０．２１４

　注：表示在 ０．０１水平（双侧）上显著相关；表示在
０．０５水平（双侧）上显著相关；０．０００表示该化合物在对应
ｔ１或ｔ２上的ＶＩＰ值小于１，因此不做相关性分析

·６６·
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图４　ｔ１测定值与模型预测值的散点图

Ｆｉｇ．４　Ｓｃａｔｔｅｒｐｌｏｔｏｆｔ１ｍｅａｓｕｒｅｄｖａｌｕｅ

ａｎｄｍｏｄｅｌｐｒｅｄｉｃｔｅｄｖａｌｕｅ

图５　ｔ２测定值与模型预测值的散点图

Ｆｉｇ．５　Ｓｃａｔｔｅｒｐｌｏｔｏｆｔ２ｍｅａｓｕｒｅｄｖａｌｕｅ

ａｎｄｍｏｄｅｌｐｒｅｄｉｃｔｅｄｖａｌｕｅ

分布在直线ｙ＝ｘ两侧；近红外校正模型拟合效

果均较为理想，对ｔ１的拟合程度要优于对ｔ２的

拟合程度．

ｔ１和ｔ２校正模型内部和外部评价结果如表

６和表７所示．从表６可知：近红外光谱对ｔ１和

表６　ｔ１和ｔ２校正模型内部评价统计量

Ｔａｂｌｅ６　ｔ１ａｎｄｔ２ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｍｏｄｅｌｉｎｔｅｒｎａｌ

ｅｖａｌｕａｔｉｏｎｓｔａｔｉｓｔｉｃｓ

模型
名称

决定系

数Ｒ２
适宜主成
分数ｋ

校正标准
误差

交互验证均方根
误差

ｔ１校正
模型

０．９７００ ９ ０．８２９ ０．９７６

ｔ２校正
模型

０．９０８０ ７ １．１３０ １．２２０

表７　ｔ１和ｔ２校正模型外部评价统计量

Ｔａｂｌｅ７　ｔ１ａｎｄｔ２ｃｏｒｒｅｃｔｉｏｎｍｏｄｅｌｅｘｔｅｒｎａｌ

ｅｖａｌｕａｔｉｏｎｓｔａｔｉｓｔｉｃｓ

模型
名称

验证平均
误差珋ｅｖ

验证标准
误差

验证标准误
差的标准
偏差

ｔ分布值 概率
Ｐ值

ｔ１校正
模型

－０．００２９１０．０９９６０ ０．１００８３ －０．１８３０．８５６

ｔ２校正
模型

－０．０２１１１０．１２６０６ ０．１２５８６ －１．０６２０．２９５

ｔ２的决定系数分别为０．９７００和０．９０８０，表明

近红外光谱可对ｔ１和ｔ２有较好的解释效果；且

交互验证均方根误差均小于２，表明所构建模

型较为稳健，不存在过拟合现象．从表７可以看

出，验证平均误差、验证标准误差均较小，且配

对ｔ检验结果均大于０．０５，表明内部评价结果

与外部评价结果之间不存在统计学差异．以上

分析表明，所建立的模型具有较好的稳定性和

预测准确性．

３　结论

本文以河南、贵州和云南２０１４年的 Ｋ３２６

初烤烟叶为样本，将近红外光谱技术与ＰＬＳＤＡ

相结合，建立了ＰＬＳＤＡ模型和定量校正模型，

用于评价不同种植环境 Ｋ３２６初烤烟叶致香成

分的含量特性．结果表明：３个产地初烤烟叶致

香成分在 ＰＬＳＤＡ模型中差异性明显，第１，第

２主成分对模型具有较好的解释能力，对模型

分类变量的解释能力为８１．４％，第１，第２主成

分得分可作为样品致香成分的特性参数；β－大

马酮、亚麻酸甲酯、丁基化羟基甲苯、β－紫罗兰

酮等化合物是对３个产地样品的重要区分性化

合物；基于第１、第２主成分得分的近红外校正

模型，其决定系数分别为０．９７００和０．９０８０，具

有较好的稳定性和预测准确性．

在后续的研究中，可进一步拓宽 Ｋ３２６致

香成分含量特性差异性的样品，从校正模型的

波长变量筛选和建模方法优化方面，进一步提

·７６·
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高ＰＬＳＤＡ模型和ｔ１，ｔ２校正模型的稳定性和预

测准确性．
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