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摘 要 在配制过程正常的条件下，分批采集１５０个三种正常烟用香精的傅里叶变换衰减全反射红外指
纹图谱，并对原始数据进行均值中心化处理，同时对其光谱信号进行二阶导数基线校正和ＫａｒｌＮｏｒｒｉｓ降噪处
理，应用化学计量学中的主成分分析－马氏距离法分类建模，然后对烟用香精配制质量进行多元统计过程控
制 （ＭＳＰＣ），结果表明，将马氏距离上限的控制范围 （ＵＣＬ）设定在该类平均马氏距离的＋３σ范围之内，均
获得了正确的监控预报。

关键词 衰减全反射红外指纹图谱 主成分分析－马氏距离分类法 多元统计过程控制 烟用香精

１ 引言

烟用香精是一种复杂的多组分化学体系，一般认为，烟用香精改善烟草制品的香吃味质量，是烟草和香

精各组分协同作用的整体效应，所以，整体性控制烟用香精的质量有着重要的意义。通常是依照ＹＣ／Ｔ１４５－

１９９８行业系列标准方法测定酸值、相对密度、折光指数和溶混度等理化指标来监控质量，一是检测步骤烦

琐，涉及较多仪器；二是采用有限的理化指标表征品质，信息单一，存在一定的局限性，满足不了现场快速

质控的要求。近些年来，傅里叶变换衰减全反射红外光谱 （ＦＴＩＲ－ＡＴＲ：ＦｏｕｒｉｅｒＴｒａｎｓｆｏｒｍＩｎｆｒａｒｅｄ－Ａｔｔｅｎｕａｔｅｄ

ＴｏｔａｌＲｅｆｌｅｃｔｉｏｎ）分析技术获得了广泛的应用 〔１〕，但采用其指纹图谱结合模式识别技术用于香精质量控制还

少见报道。由于香精的红外光谱是组成它们的所有组分的红外光谱的叠加，不同特性的香精，其组分或是配

比上的差异信息，最终在指纹图谱中都得到整体表征，而对指纹图谱的解析，必须应用化学计量学中的多变

量分析技术，其中主成分分析－马氏 （Ｍａｈａｌａｎｏｂｉｓ）距离法是一种比较实用的模式分类方法，采用该法对烟

用香精的ＦＴＩＲ－ＡＴＲ指纹图谱进行分类建模，并应用类模型对烟用香精配制的过程质量进行多元统计过程控

制 〔２～３〕．（ＭＳＰＣ：ＭｕｌｔｉｖａｒｉａｔｅＳｔａｔｉｓｔｉｃａｌＰｒｏｃｅｓｓＣｏｎｔｒｏｌ），实现的不是观测烟用香精各组分的特性，而是对香

精所含不同组分，不同量比化合物整体所体现的宏观特性的监控。本实验在配制过程稳定的情况下，分批次

采集１５０个三种正常烟用香精的ＦＴＩＲ－ＡＴＲ指纹图谱，并应用该法建立相应的类模型。然后，对不同批次的

烟用香精进行模式识别，将马氏距离的控制上限设定在该类平均马氏距离＋３σ范围之内，获得了正确的监控

预报。又因ＡＴＲ采样技术操作简单、快速无损，故该法应用于烟用香精配制过程质量监控具有较好的实用

性。

２ 基本原理
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图１ 香精的ＦＴＩＲ－ＡＴＲ光谱 （ａ）和二阶导数光谱 （ｂ）

对任意一个样本的原始光谱量测数据Ｘｉ可用矢量表示为：

Ｘｉ＝Ｘｉ１ Ｘｉ２ Λ Ｘｉｎ! "

那么，对不同种类的 ｍ个样本构成的样本集，就可表达为 ｍ×ｎ阶的光谱数据矩阵 Ｘｍ×ｎ，在矩阵 Ｘｍ×ｎ
中，既包含样本性质的信息，也包含样本特征或变量的信息。从数学角度来看，样本集可由特征坐标轴构成

的ｎ维特征空间中的点集来表示。一个样本对应一个点，ｎ个特征包含了样本性质的整体信息，在多变量分

析中，采用主成分分析－马氏距离分类法 〔４～５〕 建立不同种类样本的类模型，可表征在样本集中样本与样本之

间、样本与类之间的隐含关系。对矩阵Ｘｍ×ｎ进行主成分分析得到在主成分ｆ下的得分矩阵Ｔｍ×ｆ和载荷矩阵Ｐｆ×

ｎ，其中，得分矩阵反映了样本与样本之间的关系。通过样本集的得分矩阵 Ｔ，可计算样本集的马氏距离，

即：
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式中：ｔ#＝１ｍｉ＝１
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ｔｉ为平均得分矩阵，Ｍ－１为Ｍａｈａｌａｎｏｂｉｓ矩阵Ｍ的逆矩阵，Ｍ＝
Ｔ′Ｔ
ｍ－１

。ｔｉ为样本集中ｉ样本

的得分矢量，ＭＤｉ为ｉ样本的马氏距离。

在构建类模型时，样本集中点的分布是 “物以类聚”的，具有相似性质或是相似特征的样本在模式空间

中处于相近的位置，聚集为一类，特征的集合就构成了模式。将类模型应用于模式分类，便可通过马氏距离

来反映样本点与该类的聚集程度，马氏距离越小，样本性质或特征的相似程度就越高；马氏距离越大，相似

程度就越低，或是归属其他类别。显然，通过确定适当的马氏距离阈值，就可应用马氏距离对配制过程中香

精的整体宏观特性进行监控。

３ 实验部分

３．１ 主要仪器及工作参数设置

ＮｉｃｏｌｅｔＮＥＸＵＳ６７０ＦＴ－ＩＲ光谱仪，ＤＴＧＳ－ＫＢｒ检测器；ＡＴＲ采样附件，ＺｎＳｅ晶体，入射角 ４５°；ＴＱ

ＡｎａｌｙｓｔＶ６．２数据处理软件 （美国 ＴｈｅｒｍｏＮｉｃｏｌｅｔ公司）。仪器的主要工作参数为光谱扫描范围：４０００～６５０

ｃｍ－１；分辨率：４ｃｍ－１；扫描次数：６４。

３．２ 采集光谱数据
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表１ 在类模型中类内马氏距离与类之间的马氏距离 （样本数：ｍＡ＝６０，ｍＢ＝６０，ｍＣ＝３０）

类别
类内马氏距离统计 类之间的马氏距离

平均值 最小值 最大值 标准差 数据分布 到 Ａ的距离 到 Ｂ的距离 到 Ｃ的距离

Ａ ０．９７０９ ０．６４９４ １．２７８６ ０．１７６９ ０ ６．２１５９ ２９．４５１４

Ｂ ０．９７９１ ０．５３８９ １．２７２１ ０．１７０４ 正态分布 ６．５４４ ０ ２２．６５５４

Ｃ ０．９５８３ ０．５４８３ １．１９０６ ０．１５２０ ３０．６２４３ ２５．５１８１ ０

 

 

图３ Ｂ类香精的马氏距离３σ－控制图

图２ 香精Ａ，Ｂ和Ｃ的ＰＣＡ－Ｍａｈａｌａｎｏｂｉｓ分类示意图
 

在常温下，开机预热光谱仪２ｈ，分别取在配制过程稳定条件下的三种不同批次的正常烟用香精Ａ类和Ｂ

类各６０个，Ｃ类３０个。应用ＡＴＲ采样附件采集烟用香精样本的ＦＴＩＲ－ＡＴＲ光谱数据。

３．３ 建立类模型及应用

应用ＴＱＡｎａｌｙｓｔＶ６．２数据处理软件，对数据进行均值中心化 （Ｍｅａｎｃｅｎｔｅｒｉｎｇ）预处理，同时进行二阶

求导校正基线和ＫａｒｌＮｏｒｒｉｓ滤波降噪 〔６〕 等处理，应用主成分分析－马氏距离法建立正常烟用香精 Ａ、Ｂ、Ｃ

的类模型。然后，应用所建的类模型对烟用香精配制质量进行多元统计过程控制 （ＭＳＰＣ），并将监控结果进

行数据可视化表征。

（下转第５９页）
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４ 结果与讨论

４．１ 光谱重构与类模型建立

所获取的红外指纹图谱是香精所有组分的叠加谱，见图１（ａ），信号质量时常会受样品颜色和仪器硬件

性能等因素的影响，存在明显的基线飘移和噪音，本实验采用了二阶求导结合ＫａｒｌＮｏｒｒｉｓ滤波器重构光谱，

消除基线飘移干扰，提高信噪比。在实际操作中，ＫａｒｌＮｏｒｒｉｓ滤波器窗口宽度的选择具有一定的经验性，一

般来说，较大的段长 （Ｓｅｇｍｅｎｔｌｅｎｇｔｈ）会造成信号失真，较小的段间距 （ＧａｐＢｅｔｗｅｅｎＳｅｇｍｅｎｔｓ），降噪效果

不佳。在本实验中，就所使用的仪器和量测对象，选择段长１９，段间距２，获得了较好的分类效果。同时通

过二阶导数重构指纹图谱，图谱的指纹表征也更为明显，见图１（ｂ），可以看出，香精Ｃ与香精Ａ和Ｂ的指

纹特征差异比香精 Ａ和 Ｂ的差异明显，所以，Ｃ与 Ａ和 Ｂ的分类效果比 Ａ与 Ｂ的分类效果理想，见图 ２

（ａ）～（ｃ）。在类模型中类内样本点的平均马氏距离与类之间的马氏距离见表１。

４．２ ＭＳＰＣ图的建立与应用

ＭＳＰＣ技术应用于过程质量监控，主要是建立多元统计模型，将大量过程变量映射到由少量具有代表性

的特征隐变量定义的低维空间，避免变量间多重相关性造成的信息重叠，从而使过程监控简化，并采用

ＨｏｔｅｌｌｉｎｇＴ２、Ｑ等统计量对服从正态分布的特征信号建立 ＭＳＰＣ控制图，对过程进行监控，见文献 〔２，３〕

所作的综述。然而，本实验直接应用以上所建的多元统计模型———类模型监测过程样本所得到的马氏距离建

立 ＭＳＰＣ控制图，通过实际应用对比，将马氏距离的控制上限设定为：ＵＣＬ＝μ＋３σ，对香精配制进行监控，

所得到的香精质量特性均能满足生产要求。同时也减少了ＭＳＰＣ控制图的使用数量。以监控Ｂ类烟用香精为

例说明，图３为监控３２个不同批次配制的Ｂ类烟用香精的ＭＳＰＣ控制图，其中配制过程出现异常 （组分比

例错配）的Ｂ０２２和Ｂ０２９两个样本 （马氏距离分别为１．７４和１．６２）均获得了正确预报。

４．３ 小结

通过ＡＴＲ采样技术获取红外指纹图谱，操作简捷，样品前处理无损，采用主成分分析－马氏距离法对红

外指纹图谱分类建模，并应用于烟用香精配制质量的多元统计过程控制 （ＭＳＰＣ），方法简单，可实现对烟用

香精整体宏观特性的监控。
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