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应用近红外光谱判别烟叶等级模型的可靠性及化学成分特征分析
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应用近红外光谱技术实现农产品产地'质量等级等属性特征的快速'准确鉴别!在农产品的收购'

加工中可发挥重要作用$目前!应用近红外技术实现上述目标虽有一些文献报道!但已实际应用的事例却很

少!其主要原因在于所建模型的可靠性尚存在一定问题$以来自四川省内不同部位%不同等级&的烟叶样品

为例!基于主要化学成分!近红外光谱和定性判别结果评价了烟叶等级识别模型的可靠性(并通过探究主要

化学成分和光谱特征分析了四川省烟叶的等级特征$研究结果表明)在一定生态产区范围内!可建立可靠性

较好的烟叶等级识别模型!物质信息基础和模型识别结果的一致性可验证模型的可靠性$通过探究化学成

分和光谱特征!分析了四川省不同等级烟叶具有的化学成分特征)上部烟叶具有低总糖!高烟碱!高总氮!

高纤维素!高酰胺的等级特征(中部烟叶具有高总糖!中烟碱!中总氮!中纤维素!中酰胺的等级特征(下部

烟叶具有高总糖!低烟碱!低总氮!低纤维素!低酰胺的等级特征$本文得出的依据物质信息基础判定定性

模型可靠性的方法!以及基于化学成分和近红外光谱特征分析烟叶等级特征的方法!对其他农产品的建模

和化学成分特征分析具有参考价值$
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近红外光谱主要体现对含氢基团振动的倍频和合频信息

的吸收!包含了大多数有机化合物的组成信息$基于近红外

光谱的分析技术包括了定量分析和定性分析两大方面!两者

已日渐成熟!能够实现快速!无损以及实时的物质检测和分

析"

A

#

$通过近红外定性分析!能够确定样品的产地!等级!

真假!种类!贮藏时间等$目前!使用近红外光谱技术来对

农产品进行定性判别已经得到了广泛的研究!如竹子"

8

#

!药

用木瓜"

6

#

!圆枣"

C

#

!植物纤维"

9

#

!小麦等$常用的判别农产

品属性特征的方法!除近红外分析技术外!还有电子鼻技

术"

G

#

!矿物元素指纹图谱分析技术等$

对农产品进行定性判别!不仅有利于鉴别农产品的真

假!品质和等级!方便市场的分类和分级!品种的选育等!

而且在收购!加工等方面!有利于实现稳定的大规模工业生

产$然而!对于定性判别模型的实际应用仍存在一些问题$

在实际生产中!对于建立的定性模型!一般存在能够识别的

属性类型不是很多(识别准确率不高(定性识别模型的可靠

性较低等问题$因此!应用近红外技术实现上述目标虽有一

些文献报道!但已实际应用的事例却很少$在应用近红外定

性模型时!需对模型的可靠性及样品的物质信息基础进行分

析研究$

研究以四川省烟草为例!在部位判别模型可行的基础

上!结合主要化学成分!近红外光谱及定性模型判别结果!

通过物质信息基础的分析!进一步对模型的可靠性进行了验

证(对不同部位烟叶的光谱特征进行分析!得到了四川省烟

叶的部位%等级&特征$

A

!

实验部分

$"$

!

仪器

/I;

型傅里叶变换近红外光谱仪%德国
:+i*]+

公

司&$工作参数)光谱采集范围
A8===

!

C===2U

[A

(光谱分



辨率)

'2U

[A

(扫描次数)

BC

次$

$"!

!

样品及数据

选择
8=AC

年0

8=AB

年收集的四川省不同产区不同部位

的烟叶烤烟样品为实验样品$实验样品共
99=

份!如表
A

所

示$采用四川省质量监督检测站对样品进行化学成分检测获

得的样品各项常规化学成分数据$

表
$

!

样品及其部位

%&'()$

!

A&7

8

()&:.

8

&6/5

部位
8=AC

年
8=A9

年
8=AB

年 总计

上部
'9 B9 9= 8==

中部
'9 B9 9= 8==

下部
'9 B9 = A9=

$"C

!

方法

使用
-;i)P+1

近红外光谱分析软件!结合判别偏最小

二乘%

VI(1

&方法建立基于近红外光谱的烟草不同部位%等

级&的相似性分析模型$使用二进制系统表示样本所属的类!

设置标准!其中-

A

.表示属于该类!-

=

.表示不属于该类!类

别编码表如表
8

$

表
!

!

类别编码

%&'()!

!

@&/)

;

06

H

40.)

部位类别
编码

; : -

6

类
A== =A= ==A

!!

预测值通常接近
=

或
A

!而不是精确地为
=

或
A

!通过比

较预测值和阈值之间的关系将其设置为阈值以区分类别$

应用主成分及
!$.X"4

准则投影分析方法%

II!

&方法建立

基于近红外光谱的投影分析模型$

II!

是基于光谱的主成分

数据与
!$.X"4

准则对样品进行相似性分析的投影方法$

II!

所实现的最终目标是得到各类中各个样品的低维投影值!使

类内投影值能反映类内的离散度与相邻类间的交叉度!使各

类投影均值能客观表达类间的远近关系$通过投影图得出各

类样品的类间距离!可对各类样品的相似程度进行直观评

价(通过投影图得出各类内离散度!可对各类内样品的一致

性进行直观评价"

G

#

$

使用
/;#(;:

软件及编程语言对光谱文件进行标准正

态变量%

1)3

&'平均等预处理后!对不同部位的烟叶光谱进

行特征分析$根据不同波数范围内的近红外光谱吸收的不同

化学成分信息!对烟叶的等级特征进行分析$

8

!

结果与讨论

!"$

!

基于近红外光谱数据建立全部烟叶部位判别模型的结

果分析

将四川省全部样品共
99=

份烟叶的近红外光谱数据导入

-;i)P+1

软件!根据部位%上部!中部!下部&分为
6

类并分

别设置编号$选择分析谱区范围为
'===

!

C===2U

[A

!对光

谱进行一阶导数和
A9

点平滑预处理后!利用
VI(1

方法建

模$判别结果如表
6

所示$不同部位%等级&的烟叶之间存在

连续性和相似性!因此当判别一个类别与其相邻类别时!上

部判别为中部!中部判别为上部或下部!下部判别为中部都

是合理的(而将一个类别区分为其非相邻类别!如将上部判

别为下部或下部判别为上部是错误的"

'

#

$

表
C

!

基于近红外数据的部位判别结果!内部交叉#

%&'()C

!

+&6/.9546979:&/90:6)53(/5'&5).0:

:)&6>9:16&6)..&/&

%

9:/)6:&(46055

&

识别合理率%

M

&)

FG>'=

识别错误率%

M

&)

8>8=

烟叶部位 上部 中部 下部

上部
F8>'B G>AC =>==

中部
AC>6G GC>89 AA>6'

下部
8>8= 8B>6G GA>C6

!!

由表
6

可以看出)%

A

&全部样品部位判别模型总的识别

合理率为
FG>'=M

!达到了实际应用要求$该判别结果说明

在一定产区范围内!产地因素对部位判别结果的影响较小!

此模型具有可行性!但仍需进一步验证模型的可靠性$%

8

&

上部和下部之间误判较少(中部与上部'下部之间存在部分

误判$即不相邻部位之间存在识别错误较少!相邻部位之间

存在部分样品识别错误$该判别结果可能是由于烟叶采集时

的误差及烟叶本身的连续性和相似性造成的!此种判别结果

合理$

根据判别结果分析可知!在同一生态产区内!烟叶的部

位%等级&识别结果合理率较高!模型具有可行性$然而此模

型的可靠性仍需进一步分析$本文基于主要化学成分!光谱

特征及定性判别结果!通过讨论不同等级烟叶的物质信息基

础!从而验证部位%等级&识别模型的可靠性!以及通过探究

主要化学成分和光谱特征从而分析烟叶的等级特征$

!"!

!

部位判别模型的可靠性分析

将烟叶样品的光谱文件按照不同部位!即上部!中部和

下部!分别用符号
:

!

-

!

j

命名后!设置分析谱区范围为

C===

!

'===2U

[A并进行预处理!选择主成分为
'

后进行基

于
II!

方法的投影分析!获得投影图如图
A

所示$

图
$

!

基于
++L

的主成分为
Z

的投影图

L9

;

"$

!

++L

8

60

M

)4/90:S9/2Z

8

69:49

8

&(407

8
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由图
A

可以看出)上部和下部烟叶的光谱投影图交叉部

分较小!表明两者相似性较低(中部烟叶的光谱投影图与上

部和下部的投影图交叉部分都较大!表明中部烟叶与上部'

下部烟叶均具有一定的相似性$此结果符合烟叶的连续性和

相似性!与定性判别结果中上部和下部之间误判较少(中部

和上部'下部之间存在部分误判的结果一致$

根据光谱投影图分析可知!烟叶不同部位光谱之间的相

似性分析结果与定性判别结果一致$因此!存在基于近红外

光谱建立部位%等级&识别模型的光谱信息基础!此部位%等

级&判别模型具有可靠性$

!"C

!

不同等级烟叶的化学成分特征分析

8>6>A

!

基于化学成分的烟叶等级特征分析

通过近红外定量分析技术建模得到烟叶样品的各项主要

化学成分含量后!计算不同部位烟叶样品的主要化学成分含

量均值)上部烟叶具有低总糖'高烟碱'高总氮(中部烟叶

具有高总糖'烟碱适中'总氮适中(下部烟叶具有高总糖'

低烟碱'低总氮$

根据化学成分规律分析可知!不同部位%等级&烟叶的化

学成分特征具有明显差异!与定性判别模型结果一致!且烟

叶化学成分规律具有一定的等级特征$因此!存在基于光谱

建立部位%等级&识别模型的化学成分信息基础!此部位%等

级&判别模型具有可靠性$不同等级烟叶的化学成分特征为)

上部烟叶具有低总糖'高烟碱'高总氮特征(中部烟叶具有

高总糖'中烟碱'中总氮特征(下部烟叶具有高总糖'低烟

碱'低总氮特征$

8>6>8

!

通过光谱特征的烟叶等级特征分析

为进一步分析烟叶的等级特征!对不同频率范围内的光

谱特征进行分析$将烟叶光谱按照不同部位!即上部!中部!

下部分别用符号
:

!

-

!

j

命名并设置分析谱区范围为
C===

!

'===2U

[A后!导入
/;#(;:

软件进行分析$由于样品

较多且不同年份采集的光谱存在系统误差!根据不同部位将

光谱进行平均后!进行
1)3

预处理!放大光谱图的
C8==

!

98==2U

[A波数范围!其光谱特征如图
8

所示$不同频率范

围内吸收的有机基团信息如表
C

所示$

图
!

!

#!EE

!

<!EE47

F$范围光谱

L9

;

"!

!

A

8

)4/637.369:

;

#!EE

!

<!EE47

F$

!!

由图
8

可以看出!上部'中部'下部烟叶的平均光谱存

在不同特征$在不同的频率范围内!不同部位烟叶光谱的位

置特征不同$由图
8

!表
C

可知)在
C89=

!

C69=2U

[A频率

范围内!光谱主要表征吸收含
-

0

K

基团物质的振动信息!

推测主要为纤维素的含量信息!即上部烟叶可能具有高纤维

素!中部烟叶可能具有适中纤维素!下部烟叶可能具有低纤

维素(在
CG==

!

C'==2U

[A频率范围内!光谱主要表征吸收

含
E

0

K

基团物质的振动信息!推测主要为含糖物质的含量

信息!即上部烟叶具有低总糖!中部和下部烟叶具有高总

糖(在
9A==

!

98==2U

[A频率范围内!光谱主要表征吸收含

--

- E

与
E

0

K

基团物质的振动信息!推测主要为酰胺类

物质的含量信息!即上部烟叶可能具有高酰胺!中部烟叶可

能具有适中酰胺!下部烟叶可能具有低酰胺$

表
#

!

不同频率范围吸收的有机基团

%&'()#

!

B6

;

&:94

;

603

8

5&'506').9:.911)6):/

16)

X

3):4

H

6&:

;

)5

波数,
2U

[A 振动基团 主要结构

C89=

!

C69= -

0

K

等 纤维素

CG==

!

C'== E

0

K

等 淀粉等糖类物质

9A==

!

98== )

0

K

!

--

- E

等 酰胺

!!

根据光谱特征分析可知)不同频率范围内烟叶的部位特

征不同!即存在使用数学方法对烟叶进行部位%等级&分类的

光谱信息基础!此部位%等级&判别模型具有可靠性$对不同

波数范围内的光谱特征及光谱吸收的化学成分信息进行分析

可知)对于纤维素!总糖和酰胺!不同部位%等级&烟叶具有

不同的等级特征$

对不同等级烟叶的化学成分特征规律进行总结!结果如

表
9

所示$

表
<

!

四川省不同等级烟叶的化学成分特征

%&'()<

!

@2)794&(407

8

059/90:42&6&4/)695/94501.911)6):/

;

6&.)501/0'&4409:A9423&:+60R9:4)

总糖 烟碱 总氮 纤维素 酰胺

上部 低 高 高 高 高

中部 高 中 中 中 中

下部 高 低 低 低 低

!!

根据化学成分信息基础和光谱信息基础分析可知!部位

定性判别结果'主要化学成分及光谱相似性具有一致性!此

定性判别模型具有可靠性$由表
9

可知!通过化学成分规律

分析及预处理后光谱的特征分析!可以得到一定生态产区范

围内%四川省&烟叶的部位%等级&特征)上部烟叶具有低总

糖!高烟碱!高总氮!高纤维素!高酰胺的等级特征(中部烟

叶具有高总糖!中烟碱!中总氮!中纤维素!中酰胺的等级

特征(下部烟叶具有高总糖!低烟碱!低总氮!低纤维素!低

酰胺的等级特征$此方法对验证其他农产品的质量等级等属

性特征判别模型的可靠性和分析农产品的等级特征具有参考

价值$
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!

结
!

论

!!

通过基于光谱的四川省烟叶部位%等级&判别模型结果!

说明了在一定生态产区范围%四川省&内!基于光谱数据建立

的部位%等级&定性判别模型识别合理率较高!即产地因素对

部位判别结果的影响较小!模型具有可行性$根据主要化学

成分'光谱特征及定性判别结果三个方面!进一步验证了模

型的可靠性及分析了烟叶样品的等级特征$

对模型判别结果进行分析!发现上部和下部烟叶之间误

判较少!上部和中部'中部和下部烟叶之间存在部分误判$

对不同部位烟叶的化学成分特征进行分析!发现上部烟叶具

有低总糖'高烟碱'高总氮的特征(中部烟叶具有高总糖'

烟碱适中'低总氮的特征(下部烟叶具有高总糖'低烟碱'

低总氮的特征(即不同部位烟叶的化学成分特征存在明显差

异$对光谱的相似性投影结果进行分析!发现上部和下部烟

叶的光谱相似性较低!中部烟叶的光谱特征介于上部和下部

之间$通过模型判别结果'化学成分特征及光谱相似性之间

的一致性!证明了此模型的可靠性$

根据不同部位烟叶的化学成分特征分析!得到不同等级

烟叶的部分化学成分特征$根据不同频率范围内的光谱特征

及光谱吸收的物质信息!进一步分析了一定生态产区范围

%四川省&内烟叶可能具有的部位%等级&特征$上部烟叶具有

低总糖!高烟碱!高总氮!高纤维素!高酰胺的等级特征(中

部烟叶具有高总糖!中烟碱!中总氮!中纤维素!中酰胺的

等级特征(下部烟叶具有高总糖!低烟碱!低总氮!低纤维

素!低酰胺的等级特征$

本文中的分析方法!可以验证烟叶部位%等级&识别模型

的可靠性!以及分析烟叶的等级特征$此分析方法对其他农

产品的质量等级等属性特征的建模和特征分析具有参考价

值$
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