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摘要:为提高功能香基质量稳定性评价的时效性ꎬ基于近红外光谱数据建立功能香基的质量稳定性监控模型ꎬ并对监控

模型的预测性能进行检验ꎮ 结果表明:(１)利用方差光谱法优选出一阶导数和 Ｎｏｒｒｉｓ 平滑为功能香基 ＧＮＡ 近红外光谱

预处理方法ꎻ４ ０００~４ ２９６、４ ４４３~５ ０９８、５ ２６８~７ ２４７ ｃｍ－１为近红外特征光谱范围ꎬ经预处理后光谱信噪比增强ꎮ (２)功
能香基 ＧＮＡ 各合格样品与标准品的欧氏距离、全成分斜率相似度指标值分别服从正态分布 Ｎ(０􀆰 ７５５ꎬ０􀆰 １１４)、Ｎ(０􀆰 ９２１ꎬ
０􀆰 ００１)ꎮ (３)根据 ３σ 控制原则ꎬ建立基于欧氏距离、全成分斜率相似度的近红外监控模型ꎬ监控模型对未知样品的判别

结果与实际结果一致ꎬ对稀释、掺杂等不良样品的识别准确率达到 １００％ꎮ (４)相比较而言ꎬ全成分斜率相似度评价指标

对稀释程度和掺杂比例的反映更加灵敏ꎮ 基于近红外光谱的功能香基质量稳定性监控模型能够快速、准确地判别合格

样品及稀释或掺杂的不良样品ꎬ适于大批量香基样品的快速监测ꎮ
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　 　 烟用香精是一类重要的烟草添加剂ꎬ在赋予

卷烟风格特征、改善卷烟抽吸品质方面具有独特

作用[１]ꎬ但其化学成分具有多样性、复杂性及不

确定性ꎬ易引起香精香料质量的波动ꎬ进而直接影
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响卷烟产品质量和风格特征的稳定性ꎮ 传统的香

精香料质量检测方法通常是通过折光指数、相对

密度、酸度值、挥发性成分总量等理化指标及嗅香

和感官指标进行综合评价[２ꎬ３]ꎬ该方法只能反映

样品的某些特性ꎬ难以准确地反映烟用香精香料

的质量波动ꎮ 目前ꎬ指纹图谱法也是分析烟用香

精香料质量稳定性的热点[４￣８]ꎬ但色谱分析技术大

都需要经过复杂的前处理ꎬ这使得整个检测过程

更加复杂、耗时ꎬ难以满足香精质量稳定性评价的

时效性需求ꎮ
近红外光谱技术蕴含丰富的组成和结构信

息ꎬ能够反映样品组分的整体变化ꎬ以快速、高效、
无损、绿色等突出优势ꎬ被广泛应用于食品、中草

药、石油、茶叶、烟草等产地鉴别、质量控制、掺假

鉴别等方面[９￣１６]ꎮ 相关系数、夹角余弦、欧氏距离

等是评价两个变量之间相似性的重要方法[１７ꎬ１８]ꎬ
全成分斜率相似度作为一种新的相似性计算方

法ꎬ最先应用到中药复方制剂的相似度评价中ꎬ有
很好的识别作用和可行性[１９]ꎮ 因此ꎬ利用近红外

光谱信息丰富、时效性强的优势ꎬ结合相似性度量

指标灵敏性ꎬ建立功能香基质量稳定性监控模型ꎬ
为提升功能香基质量稳定性监测的时效性和准确

性提供新思路ꎮ

１　 实验部分

１􀆰 １ 　 主要仪器与试剂

Ａｎｔａｒｉｓ Ⅱ型傅里叶变换近红外光谱仪(美国

Ｔｈｅｒｍｏ Ｆｉｓｈｅｒ Ｓｃｉｅｎｔｉｆｉｃ 公司)ꎻＧ￣１０２ 型比色皿

(宜兴晶科光学仪器有限公司)ꎻＰＬ２０３ 型电子天

平(梅特勒￣托利多仪器(上海)有限公司)ꎮ
功能香基 ＧＮＡꎬ随机抽取 ８０ 个合格样品ꎬ涵

盖批次间和批次内样品ꎬ功能香基 ＧＮＡ￣标准品、
功能香基 ＧＮＢ、功能香基 ＧＮＣ、天然香料 ＴＲＤ、天
然香料 ＴＲＥ 样品ꎬ均由河南中烟工业有限责任公

司提供ꎮ 以功能香基合格样品为基础ꎬ自制稀释

样品和掺杂样品共 １８ 个ꎮ
１􀆰 ２ 　 实验方法

１􀆰 ２􀆰 １ 　 近红外光谱采集

近红外光谱仪开机预热 ３０ ｍｉｎ 后ꎬ按仪器操

作规程进行准直校验ꎬ待仪器状态稳定后ꎬ取适量

呈均相液态的功能香基样品装入 ２ ｍｍ 光程的低

羟基石英玻璃比色皿中ꎬ利用透射采样系统采集

样品 ＮＩＲ 光谱信息ꎮ 样品 ＮＩＲ 光谱信息采集条

件:扫描 范 围: １０ ０００ ~ ４ ０００ ｃｍ－１ꎬ 分 辨 率:

８ ｃｍ－１ꎬ扫描次数:６４ 次ꎬ每个样品重复装样采集

３ 次ꎬ取平均值作为该样品的 ＮＩＲ 光谱数据ꎮ
１􀆰 ２􀆰 ２ 　 近红外光谱预处理方法

采用标准正态变换(Ｓｔａｎｄａｒｄ Ｎｏｒｍａｌ Ｖａｒｉａｔｅꎬ
ＳＮＶ)、一阶导数 ( Ｆｉｒｓｔ Ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅꎬ １ＦＤ)、 Ｎｏｒｒｉｓ
平滑(Ｎｏｒｒｉｓ Ｄｅｒｉｖａｔｉｖｅ Ｆｉｌｔｅｒ)等方法对功能香基

样品的 ＮＩＲ 光谱进行预处理ꎬ以增强或凸显光谱

信号ꎬ减弱或消除光谱噪声ꎬ提高光谱信噪比ꎮ
１􀆰 ２􀆰 ３ 　 近红外光谱特征波长选择

特征波长选择可去除噪音和干扰信息ꎬ基于

特征波长的光谱区域构建模型会更稳健ꎮ 方差光

谱能反映不同波长点的离散程度ꎬ不同样品的方

差光谱越大的谱段ꎬ说明光谱特征信息越强ꎻ同一

样品的方差光谱越小ꎬ说明光谱稳定性和可重复

性越好ꎮ 每个波长点吸光度的标准偏差为:

ＳＳ ｊ ＝ [１ / (ｎ － １)]∑
ｎ

ｉ ＝ １
(Ｘ ｊｉ － 􀭵Ｘ ｊ) ２ (１)

　 　 其中ꎬＳＳ ｊ 为方差光谱第 ｊ 个波长点的值ꎬｎ 为光谱条数ꎬＸ ｊｉ为

第 ｉ 条光谱第 ｊ 个波长点的吸光度ꎻ􀭵Ｘ ｊ 为 ｎ 条光谱第 ｊ 个波长点的

吸光度均值ꎮ

１􀆰 ２􀆰 ４ 　 光谱相似性评价方法

Ｐｅａｒｓｏｎ 相关系数法[２０]、夹角余弦法[２１] 及距

离系数法[２２]是常用于比较两个样本相似度的经

典方法ꎮ 全成分斜率相似度包含全成分、斜率、大
小峰权值 ３ 个重要信息ꎬ不仅可以比较趋势变化ꎬ
更能够反映样品浓度变化ꎬ是一种新的相似度计

算方法[１９]ꎮ 两个样本间的 Ｐｅａｒｓｏｎ 相关系数、夹
角余弦值、全成分斜率越接近于 １ꎬ则说明相似度

越高ꎻ越接近于 ０ꎬ则相似度越低ꎮ 两个样本间的

距离越小ꎬ则相似度越高ꎻ反之ꎬ距离越大ꎬ则说明

两个样本相似度越低ꎮ 假设两个样本点 Ｘ 和 Ｙ
在 ｎ 个属性上的值分别为 Ｘ ｉ( ｉ ＝ １ꎬ２ꎬ􀆺ꎬｎ)和 Ｙｉ

( ｉ＝ １ꎬ２ꎬ􀆺ꎬｎ)ꎮ 则两个样本点之间的 Ｐｅａｒｓｏｎ 相

关系数、夹角余弦、欧氏距离及全成分斜率相似度

可通过式(２) ~ (５)计算ꎬ并通过相关系数、夹角

余弦、欧氏距离及全成分斜率相似度指标值的大

小评价两个样本间的相似度ꎮ
Ｒ ＝ Ｃｏｖ(ＸꎬＹ) / Ｖａｒ[Ｘ]Ｖａｒ[Ｙ] (２)

Ｃｏｓ ＝ (∑
ｎ

ｉ ＝ １
ＸｉＹｉ) / (∑

ｎ

ｉ ＝ １
Ｘ２
ｉ )(∑

ｎ

ｉ ＝ １
Ｙ２
ｉ ) (３)

ＥＤ(ＸꎬＹ) ＝ ∑
ｎ

ｉ ＝ １
(Ｘｉ － Ｙｉ) ２ (４)

ＦＣＳ ＝ １ － {∑
ｎ

ｉ ＝ １
[( ｜ Ｘｉ － Ｘｉ ＋１ ｜ －｜ Ｙｉ － Ｙｉ ＋１ ｜ ) /

｜ Ｘｉ － Ｘｉ ＋１ ｜ ＋｜ Ｙｉ － Ｙｉ ＋１ ｜ ]} /

３７
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ｎ(∑
ｎ

ｉ ＝ １
｜ Ｘｉ － Ｘｉ ＋１ ｜ ＋ ∑

ｎ

ｉ ＝ １
｜ Ｙｉ － Ｙｉ ＋１ ｜ ) (５)

　 　 其中ꎬＣｏｖ(ＸꎬＹ)表示两个样本的协方差ꎬＶａｒ[Ｘ]表示样本 Ｘ

的方差ꎬＶａｒ[Ｙ]表示样本 Ｙ 的方差ꎮ

１􀆰 ２􀆰 ５ 　 相似性指标控制阈值

基于统计分析的 ３σ 原则ꎬ确定功能香基品

质控制的阈值ꎮ 针对相关系数、夹角余弦、全成分

斜率等相似性指标ꎬ以均值与 ２σ 的差值作为预

警下限ꎬ以均值与 ３σ 差值作为控制下限ꎬ相似性

指标值低于控制下限则认为样品不合格ꎬ低于预

警下限高于控制下限则提示需重点关注ꎬ需及时

纠偏ꎮ 基于相似度越高则品质越稳定的原则ꎬ用
于品控的这些相似性指标值不设上限ꎮ 针对距离

相似性指标ꎬ以均值与 ２σ 的和作为预警上限ꎬ以
均值与 ３σ 的和作为控制上限ꎬ距离指标值高于

控制上限则认为样品不合格ꎬ高于预警上限低于

控制上限则提示需重点关注ꎬ基于距离越近则

品质越稳定的原则ꎬ用于品控的距离指标值不

设下限ꎮ
１􀆰 ２􀆰 ６ 　 功能香基质量稳定性监控模型构建与

检验

以不同批次合格样品为校正集ꎬ优选相似性

评价指标ꎬ确定相似性指标控制限、预警限ꎬ构建

功能香基质量稳定性监控模型ꎮ 以稀释、掺杂等

不合格的干扰样品为验证集ꎬ检验监控模型的判

别准确率ꎬ为功能香基质量稳定性可视化评价提

供基础支撑ꎮ
１􀆰 ２􀆰 ７ 　 嗅香评价方法

香气评定参照行业标准方法 ＹＣ / Ｔ １４５􀆰 ６—
１９９８[３]ꎬ组织专业人员评价功能香基样品和标准

样品香气质量的相似度ꎬ涵盖香型、香气浓淡、强
弱、持久性、杂气等指标ꎮ
１􀆰 ２􀆰 ８ 　 数据处理

利用 ＴＱ Ａｎａｌｙｓｔ 光谱处理软件对近红外光谱

信息进行预处理ꎬ通过 ＳＰＳＳ ２７ 和 Ｅｘｃｅｌ 软件对数

据进行统计分析ꎬ采用 Ｏｒｉｇｉｎ 软件进行绘图ꎮ

２　 结果与讨论

２􀆰 １ 　 光谱预处理方法

原始 光 谱 和 经 标 准 正 态 变 换 ( Ｓｔａｎｄａｒｄ
Ｎｏｒｍａｌ ＶａｒｉａｔｅꎬＳＮＶ)、一阶导、ＳＮＶ＋一阶导、一阶

导＋Ｎｏｒｒｉｓ 平滑预处理后光谱的方差光谱见图 １ꎮ
由图 １ 可知ꎬ经预处理后ꎬ同一样品的方差光谱在

各波数点明显低于原始光谱ꎬ说明经预处理后光

谱数据的无关信息和噪声减少或消除ꎬ光谱一致

性增强ꎬ光谱信噪比提高ꎮ 原始光谱和经不同方

法预处理光谱的方差光谱均值统计结果见表 １ꎮ
由表 １ 可知ꎬ经一阶导＋Ｎｏｒｒｉｓ 平滑处理后的方差

光谱相对最小ꎬ因此ꎬ选用一阶导＋Ｎｏｒｒｉｓ 平滑作

为功能香基光谱预处理的方法ꎮ

图 １　 同一功能香基样品经不同方法预处理的

方差光谱图

Ｆｉｇ.１　 Ｖａｒｉａｎｃｅ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ｔｈｅ ｓａｍｅ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ ｆｒａｇｒａｎｃｅ
ｂａｓｅ ｓａｍｐｌｅ ｐｒｅｔｒｅａｔｅｄ ｂｙ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｍｅｔｈｏｄｓ

表 １ 　 同一功能香基样品经不同方法预处理的

方差光谱均值

Ｔａｂ.１　 Ｍｅａｎｓ ｏｆ ｖａｒｉａｎｃｅ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ｔｈｅ ｓａｍｅ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ
ｆｒａｇｒａｎｃｅ ｂａｓｅ ｓａｍｐｌｅ ｐｒｅｔｒｅａｔｅｄ ｂｙ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｍｅｔｈｏｄｓ

指标 方差均值

原始光谱 ８􀆰 ６６Ｅ￣０３

ＳＮＶ ６􀆰 ６８Ｅ￣０３

ＳＮＶ＋一阶导 ７􀆰 １９Ｅ￣０４

一阶导 ８􀆰 １７Ｅ￣２０

一阶导＋Ｎｏｒｒｉｓ ６􀆰 ７３Ｅ￣２０

２􀆰 ２ 　 光谱特征波长范围

相同功能香基样品近红外光谱的方差光谱见

图 ２ꎮ 由图 ２ 可知ꎬ相同样品近红外光谱在 ４ ３００~
４ ４４０、５ １００~５ １５０、５ ２４５~５ ２６５ ｃｍ－１光谱范围内

的波动较大ꎬ说明这些谱段光谱信息的可重复性

较差ꎬ干扰信息较强ꎬ为保证模型的预测性能ꎬ这
３ 个波段的光谱信息不参与建模ꎮ 不同功能香基

样品近红外光谱的方差光谱见图 ３ꎮ 由图 ３ 可

图 ２　 相同功能香基样品的方差光谱图

Ｆｉｇ.２　 Ｖａｒｉａｎｃｅ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ｔｈｅ ｓａｍｅ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ
ｆｒａｇｒａｎｃｅ ｂａｓｅ ｓａｍｐｌｅｓ
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图 ３　 不同功能香基样品的方差光谱图

Ｆｉｇ.３　 Ｖａｒｉａｎｃｅ ｓｐｅｃｔｒａ ｏｆ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ
ｆｒａｇｒａｎｃｅ ｂａｓｅ ｓａｍｐｌｅｓ

知ꎬ在 ７ ２５０~１０ ０００ ｃｍ－１光谱范围内标准偏差相

对较小ꎬ说明此谱段内信号较弱ꎻ不同样品近红外

光谱在 ５ １５０~５ ２５０ ｃｍ－１光谱范围内各波数点的

吸光度值标准偏差几乎为零ꎬ说明此谱段内没有

信号ꎬ只有噪声ꎮ 综合考虑ꎬ剔除干扰性较强、信
号较弱或零信号的光谱谱段ꎬ保留 ４ ０００ ~ ４ ２９６、
４ ４４３~５ ０９８、５ ２６８ ~ ７ ２４７ ｃｍ－１ 作为功能香基

ＧＮＡ 的特征光谱ꎮ
２􀆰 ３ 　 光谱相似性评价

基于经预处理后的特征光谱范围内的近红外

光谱数据ꎬ计算功能香基 ＧＮＡ 各合格样品与标准

品的相似度ꎬ相似性评价指标值统计结果及单样

本 Ｋｏｌｍｏｇｏｒｏｖ￣Ｓｍｉｒｎｏｖ 检验见表 ２ꎮ 由表 ２ 可知ꎬ
不同合格样品与标准样品的相关系数、夹角余弦

指标数据分布非常集中ꎬ且不服从正态分布(Ｐ<
０􀆰 ０５)ꎮ 不同合格样品与标准样品的欧氏距离、
全成分斜率相似度指标值相对较为分散ꎬ且均服

从正 态 分 布 ( Ｎ ( ０􀆰 ７５５ꎬ ０􀆰 １１４ )、 Ｎ ( ０􀆰 ９２１ꎬ
０􀆰 ００１))ꎮ

表 ２ 　 相似性评价指标统计结果及单样本

Ｋｏｌｍｏｇｏｒｏｖ￣Ｓｍｉｒｎｏｖ 正态检验

Ｔａｂ.２　 Ｓｔａｔｉｓｔｉｃａｌ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｓｉｍｉｌａｒｉｔｙ ｅｖａｌｕａｔｉｏｎ ｉｎｄｅｘ ａｎｄ
Ｋｏｌｍｏｇｏｒｏｖ￣Ｓｍｉｒｎｏｖ ｎｏｒｍａｌ ｔｅｓｔ ｏｆ ｓｉｎｇｌｅ ｓａｍｐｌｅ

指标 Ｒ Ｃｏｓ ＥＤ ＦＣＳ

均值 ０􀆰 ９９９ ６４ ０􀆰 ９９９ ９２ ０􀆰 ７５４ ６７ ０􀆰 ９２０ ７６

中值 ０􀆰 ９９９ ８０ ０􀆰 ９９９ ９５ ０􀆰 ７２１ ９１ ０􀆰 ９２６ １６

标准差 ０􀆰 ０００ ３９ ０􀆰 ０００ ０８ ０􀆰 ３３７ １９ ０􀆰 ０３０ ９８

极小值 ０􀆰 ９９８ ３１ ０􀆰 ９９９ ６７ ０􀆰 １１８ ９９ ０􀆰 ８３１ ４４

极大值 ０􀆰 ９９９ ９９ １􀆰 ０００ ００ １􀆰 ６５６ １２ ０􀆰 ９６９ ９７

Ｋ￣Ｓ １􀆰 ７９７ １􀆰 ７８６ ０􀆰 ７２７ ０􀆰 ９４７

Ｐ ０􀆰 ００３ ０􀆰 ００３ ０􀆰 ６６５ ０􀆰 ３３２

２􀆰 ４ 　 功能香基质量稳定性的 ＮＩＲ 监控模型构建

质量特性指标服从正态分布是适用 ３σ 控制

原则的前提条件ꎮ 因此ꎬ选择欧氏距离、全成分斜

率相似度作为构建功能香基质量稳定性近红外模

型的特征变量ꎮ 根据 ３σ 控制原则ꎬ由相似性指

标值统计结果(表 ２)可知ꎬ基于欧氏距离的近红

外监控模型(图 ４)的中心线为 ０􀆰 ７５５ꎬ控制上限

为 １􀆰 ７６６ꎬ预警上限为 １􀆰 ４２９ꎻ由于距离越接近于

０ꎬ则样品与标准样品越接近ꎬ所以欧氏距离不设

控制 /预警下限ꎮ 超出控制上限则判定为样品不

合格ꎻ对于在控制限内但超出预警限的样品ꎬ虽判

为合格ꎬ但需追溯过程ꎬ进一步提升质量水平ꎮ 由

图 ４ 可知ꎬ８０ 个不同批次的功能香基合格样品

中ꎬ２９＃样品与标准样品之间的差异较大ꎬ接近控

制限ꎬ其他样品的差异程度相对较小ꎬ基本均在警

戒限内ꎮ 基于欧氏距离的近红外监控模型对合格

样品的判别结果均与实际结果一致ꎮ

图 ４　 基于欧氏距离的功能香基质量稳定性

近红外模型判别结果

Ｆｉｇ.４　 Ｎｅａｒ￣ｉｎｆｒａｒｅｄ ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｔｉｖｅ ｍｏｄｅｌ ｆｏｒ
ｍａｓｓ ｓｔａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ ｆｒａｇｒａｎｃｅ ｂａｓｅｓ ｂａｓｅｄ ｏｎ

Ｅｕｃｌｉｄｅａｎ ｄｉｓｔａｎｃｅ

基于全成分斜率相似度的近红外监控模型

(图 ５)的中心线为 ０􀆰 ９２１ꎬ控制下限为 ０􀆰 ８５９ꎬ预
警下限为 ０􀆰 ８２８ꎻ同样地ꎬ由于全成分斜率相似度

越接近于 １􀆰 ０ꎬ则样品与标准样品越接近ꎬ所以全

成分斜率相似度不设控制 /预警上限ꎮ 超出控制

下限则判定为样品不合格ꎻ对于在控制限内但超

出预警限的样品ꎬ虽判为合格ꎬ但需重点关注ꎮ 由

图 ５　 基于全成分斜率相似度的功能香基质量

稳定性近红外模型判别结果

Ｆｉｇ.５　 Ｎｅａｒ￣ｉｎｆｒａｒｅｄ ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｔｉｖｅ ｍｏｄｅｌ ｆｏｒ
ｍａｓｓ ｓｔａｂｉｌｉｔｙ ｏｆ ｆｕｎｃｔｉｏｎａｌ ｆｒａｇｒａｎｃｅ ｂａｓｅｓ ｂａｓｅｄ ｏｎ

ｆｕｌｌ ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ ｓｌｏｐｅ ｍｅｔｈｏｄ
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图 ５ 可知ꎬ８０ 个不同批次的功能香基样品与标准

样品之间的差异随机波动且均在允差范围内ꎬ２９＃

样品与标准样品差异较大ꎬ接近警戒限ꎮ 基于全

成分斜率相似度的近红外监控模型对合格样品零

误判ꎮ 这与基于距离的近红外监控模型判别结果

一致ꎮ
２􀆰 ５ 　 功能香基质量稳定性 ＮＩＲ 监控模型的检验

采集不同批次合格样品、稀释和掺杂样品的

近红外光谱ꎬ各样品与标准样品的光谱相似性及

嗅香感官评价结果见表 ３ꎮ 由表 ３ 可知ꎬ功能香

基 ＧＮＡ 不同批次合格样品与标准样品之间的欧

氏距离均在 １􀆰 ０ 以下ꎬ全成分斜率相似度均在

０􀆰 ９ 以上ꎬ均小于监控模型的预警限ꎬ说明功能香

基 ＧＮＡ 不同批次合格样品与标准样品的相似度

高ꎬ质量稳定性好ꎮ
表 ３ 　 合格、稀释、掺杂样品对 ＮＩＲ 监控模型的检验结果

Ｔａｂ.３　 Ｔｅｓｔ ｒｅｓｕｌｔｓ ｏｆ ｑｕａｌｉｆｉｅｄꎬｄｉｌｕｔｅｄ ａｎｄ ｄｏｐｅｄ ｓａｍｐｌｅｓ
ｆｏｒ ＮＩＲ ｍｏｎｉｔｏｒｉｎｇ ｍｏｄｅｌ

样品编号 添加物质 添加比例 ＥＤ ＦＣＳ 嗅香评价

ＧＮＡ￣１ — — ０􀆰 ７８６ ０􀆰 ９０２ 无差异

ＧＮＡ￣２ — — ０􀆰 ５５９ ０􀆰 ９２１ 无差异

ＧＮＡ￣３ — — ０􀆰 ４８４ ０􀆰 ９２７ 无差异

ＧＮＡ￣４ — — ０􀆰 ５５２ ０􀆰 ９１７ 无差异

ＧＮＡ￣５ — — ０􀆰 ４７３ ０􀆰 ９２２ 无差异

ＧＮＡ￣６ — — ０􀆰 ４８５ ０􀆰 ９２９ 无差异

ＧＮＡ￣７ — — ０􀆰 ３４８ ０􀆰 ９４３ 无差异

ＧＮＡ￣８ — — ０􀆰 ２６９ ０􀆰 ９６２ 无差异

ＧＮＡ￣Ｘ１ 乙醇 １％ １８􀆰 ９７６ ０􀆰 ７４７ 无差异

ＧＮＡ￣Ｘ２ 乙醇 ３％ １８􀆰 ４１０ ０􀆰 ７２０ 无差异

ＧＮＡ￣Ｘ３ 乙醇 ５％ １９􀆰 ０５５ ０􀆰 ７１７ 微小差异

ＧＮＡ￣Ｘ４ 乙醇 １０％ １７􀆰 ７６５ ０􀆰 ６５６ 略有差异

ＧＮＡ￣Ｘ５ 乙醇 １５％ １６􀆰 ３９５ ０􀆰 ５７２ 有差异

ＧＮＡ￣Ｘ６ 乙醇 ２０％ １６􀆰 ９１０ ０􀆰 ５０５ 有差异

ＧＮＡ￣Ｂ１ ＧＮＢ ２％ ２０􀆰 ３１３ ０􀆰 ７９７ 无差异

ＧＮＡ￣Ｂ２ ＧＮＢ ５％ １９􀆰 ３９５ ０􀆰 ７５１ 无差异

ＧＮＡ￣Ｂ３ ＧＮＢ １０％ １８􀆰 ５３５ ０􀆰 ７３５ 微小差异

ＧＮＡ￣Ｃ１ ＧＮＣ ２％ １８􀆰 １７７ ０􀆰 ７９１ 无差异

ＧＮＡ￣Ｃ２ ＧＮＣ ５％ ２１􀆰 ３９０ ０􀆰 ６９１ 微小差异

ＧＮＡ￣Ｃ３ ＧＮＣ １０％ ２０􀆰 １６５ ０􀆰 ７２１ 微小差异

ＧＮＡ￣Ｄ１ ＴＲＤ ２％ ２０􀆰 ４４２ ０􀆰 ７３０ 无差异

ＧＮＡ￣Ｄ２ ＴＲＤ ５％ １９􀆰 ３６７ ０􀆰 ７１９ 微小差异

ＧＮＡ￣Ｄ３ ＴＲＤ １０％ １８􀆰 ９４９ ０􀆰 ５９６ 略有差异

ＧＮＡ￣Ｅ１ ＴＲＥ ２％ １９􀆰 ７００ ０􀆰 ８１９ 无差异

ＧＮＡ￣Ｅ２ ＴＲＥ ５％ １８􀆰 ６０１ ０􀆰 ７８７ 微小差异

ＧＮＡ￣Ｅ３ ＴＲＥ １０％ １９􀆰 ８４８ ０􀆰 ７４２ 微小差异

　 　 稀释、掺杂样品与标准样品的欧氏距离均远

超控制限(１􀆰 ７６６)ꎬ欧氏距离法监控模型对稀释、

掺杂等不合格样品的识别准确率达到 １００％ꎮ 稀

释、掺杂样品与标准样品的全成分斜率相似度均

低于控制限(０􀆰 ８５９)ꎬ全成分斜率相似度监控模

型对稀释、掺杂等不合格样品的识别准确率达到

１００％ꎬ基于欧氏距离法、全成分斜率相似度的监

控模型均没有出现“拒真”或“取伪”的错判现象ꎮ
当稀释程度及掺杂比例较小时ꎬ嗅香感官评

价结果不明显ꎬ无法准确识别样品间的差异ꎮ 欧

氏距离值对样品稀释及掺杂程度的反映并不敏

感ꎬ没有随着样品稀释程度和掺杂比例的增加呈

现逐渐增大的变化趋势ꎮ 所有稀释样品全成分斜

率相似度随样品稀释程度的增加呈现逐渐减小的

变化趋势ꎬ掺杂样品 ＧＮＡ￣Ｂ、ＧＮＡ￣Ｄ、ＧＮＡ￣Ｅ 全成

分斜率相似度依次减小ꎬ与未稀释掺杂样品的相

似度(０􀆰 ９ 左右)有了较为明显的区别ꎬ即呈现出

与标准样品的相似度逐渐变差的趋势ꎮ 总而言

之ꎬ与欧氏距离值相比ꎬ全成分斜率相似度评价方

法更加灵敏ꎬ能更好地反映样品浓度的微小变化ꎬ
适于评价功能香基 ＧＮＡ 样品的质量波动ꎮ

３　 结论

利用方差光谱法优选功能香基 ＧＮＡ 近红外

光谱预处理方法为一阶导数和 Ｎｏｒｒｉｓ 平滑ꎻ功能

香基 ＧＮＡ 的近红外特征光谱为 ４ ０００ ~ ４ ２９６、
４ ４４３~５ ０９８、５ ２６８ ~ ７ ２４７ ｃｍ－１ꎮ 功能香基 ＧＮＡ
各合格样品与标准品经预处理后的特征光谱范围

内近红外光谱的相关系数、夹角余弦指标数据不

服从正态分布(Ｐ<０􀆰 ０５)ꎬ欧氏距离、全成分斜率

相似度指标值分别服从正态分布 Ｎ ( ０􀆰 ７５５ꎬ
０􀆰 １１４)、Ｎ(０􀆰 ９２１ꎬ０􀆰 ００１)ꎮ 根据 ３σ 控制原则ꎬ建
立基于欧氏距离、全成分斜率相似度的近红外监

控模型ꎬ自制干扰样品检验近红外监控模型预测

性能ꎬ基于欧氏距离、全成分斜率相似度的近红外

监控模型对香基样品的判别结果均与实际结果一

致ꎬ“拒真”或“取伪”的错判率为零ꎬ对稀释、掺杂

等不良样品的识别准确率达到 １００％ꎮ 相比较而

言ꎬ全成分斜率相似度评价指标对稀释程度和掺

杂比例的反映更加灵敏ꎬ适于功能香基 ＧＮＡ 样品

的质量稳定性评价ꎮ
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