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摘 要 ： 引入指纹图谱相似度概念，通过计算测定值与标准值之间的相似度，对烟用香精香料的化学成

分的波动进行了表征。结合常规检测和化学指纹图谱检测，综合加料评吸和校正，建立了烟用香精香料控制体

系 RS-04 及相关计算机辅助软件，系统运行结果令人满意。  
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烟用香精香料技术是烟草行业的重要核心技术之一，烟用香精香料对保持卷烟品牌的香气风格特征具有重

要意义。目前国家烟草专卖局大力发展中式卷烟，中式卷烟必然具有独特的香气风格和口味特征，具有明显的

中国烤烟烟叶香气特征，在香气风格和口味特征上与英式、美式、日式等卷烟不同，具有明显的浓郁的中国烟

叶烟气风格，中式卷烟能使卷烟消费者在吸食的第一反应中分辨出来。所以发展中式卷烟对烟用香精香料提出

了更高的要求，因而对其质量控制也提出了更高的要求，仅仅依靠感官和一些物理及常规指标来控制烟用香精

香料的质量显然不能满足品质控制和研究开发的需要。  

烟用香精香料的化学成分的多样性和复杂性一直都是其质量控制的重点和难点。复杂烟用香精香料对卷烟

品质的影响是来自于自身多种成分之间的协同作用，所以系统的分析化学成分，建立全面反映所含成分的指纹

图谱将更加有效地体现其化学成分的整体性。通过计算指纹图谱之间相似程度来定量的对烟用香精香料的化学

成分进行控制，无疑是一种理想的质控途径。指纹图谱是近年来中药质量控制的热点 [1-2] ，对中药材及中成

药来说，通过指纹图谱进行质量控制、辨别真伪是目前最有效的方法，而指纹图谱在烟用香精香料质量控制方

面的应用报道相对较少。我们利用气相色谱 - 质谱联用仪（ GC/MS ）对烟用香精香料的化学成分进行分析，

获取特征的指纹图谱，通过计算实测样品与标准样品之间指纹图谱相似度的数值，判断两者内在化学成分的接

近程度，结合烟用香精香料的常规指标质量控制与加料评吸，建立了烟用香精香料的质量控制体系系统 RS-

04 ，并创建相关的计算机辅助软件。通过系统的运行，有效的增强了我们对烟用香精香料品质监控的力度，

为烟用香精香料的质量稳定提供了有力的保障。  

1  质量控制体系设定  

以往的烟用香精香料质量控制主要通过质检人员的观感评价和常规检测为主，常规指标主要是指目前行业

标准（ YC/T145.1-9 1998 ）中规定的检测项目以及特定检测项目（如：甘草粉中甘草酸的含量等），这些指

标一般都是已经有较为成熟的检测标准和检测方法。  

但上述方法只是针对样品的某一类物质或某一特性进行分析检测，并不能较完整的反映样品的整体质量特

性。在以往质量控制的基础上，结合化学指纹图谱检测，完善和补充相关样品前处理、仪器分析条件等内容，

我们建立了烟用香精香料控制系统 RS-04 ，系统控制流程如图 1 所示。  

 



  

2 指纹图谱相似度的引入 

化学指纹图谱分析不等同于一般的仪器分析，它通常由指纹图谱获取及指纹图谱鉴别计算两部分所组成，

前者是指采用色谱、光谱以及色质联用等仪器分析方法，获取能够表征样品化学组成特征的组分群体分析图谱

或图像；后者是应用计算分析技术对所获得的图谱数据进行处理，通过筛选和简化，获得专属、宏观、整体的

化学特征综合信息，并对样品化学组成的总体波动情况进行估测 [3] 。用中药指纹图谱监控中药质量，并不要

求指纹图谱中每一个组分都清楚，也不要求对每一组分都精确测定，但要求图谱具有指纹特征，即要求专属、

稳定、实用。与中药组成相类似，复杂烟用香精香料的大多数化学成分也往往很难对其都进行定性分析，而且

从质量控制的角度来说，保持产品的稳定性和延续性是质量控制核心目的。有关中药指纹图谱研究的资料 [4-6] 
显示，采用计算测定值与认定值之间的相似度的大小来对样品化学成分进行监控是一个较为理想的途径。具体

来说也就是在对图谱分析数据进行一定处理后（内标校正等），采用文献 [6] 的报道的相似度计算方法（向量

夹角法）进行测定值与认定值之间相似度数值的相似度计算：把每个指纹图谱看作一组对应保留时间下的峰面

积的数值，将这组数值看作多维空间中的向量，使两个指纹图谱间的问题转化为多维空间的两个向量的相似性

问题，利用（ 1 ）式计算 μ 值 来定量表征指纹图谱之间的相似性，所得数值与相似度临界点数值 μ 0 比较

进行指纹图谱是否合格的判定。相似度临界点数值 μ 0 通过加料评吸的方法进行确认，实际计算值大于 μ 0 

的认为是合格产品，实际计算值小于 μ 0 的认为是不合格产品。  

X: 实测图谱中 N 个数值组成的行（ x 1 ,x 2 ,x 3 , …  ,x n ）  

Y: 标准图谱中 N 个数值组成的行（ y 1 ,y 2 ,y 3 , …  ,y n ）  

3 计算机辅助软件设计：  

按照前面的原理，我们 采用 C++ 语言作为开发语言，使用 Borland C++ Builder 作为集成开发平台，开

发 RS-04 系统的计算机辅助软件。通过整合常规指标判定和指纹图谱指标判定以实现烟用香精香料质量判定

自动化，同时提供历史检验数据检索、便捷记事本、功能增强等功能，并且对香精香料数据、质量检验数据进



行分类科学管理。 将常规检测数值直接输入软件的相应目录，再将 GC/MS 图谱检索结果导入到软件的相应

目录，点击确定键，质检结果就出来了，整个过程仅需要几分钟的时间，有效的缩短了判定的时间和提高了判

定的效率。另外，如果质检结果不合格，系统会自动标注出哪几项指标不合格，便于分析人员复查。  

4 讨论  

4.1 前处理方法的选取  

恰当的样品前处理方法是获取准确、可靠的化学成分指纹图谱的关键，也是进行样品化学成分控制的前

提，所以针对不同性状的样品，必须采取不同的前处理方法。目前较为常用的样品前处理方法有：液液萃取，

超临界萃取，同时蒸馏萃取，索氏提取，超声萃取，微波萃取等。通过大量的研究，一套行之有效的样品前处

理的方法的选取模式已经形成，作为 RS-04 系统的一部分目前仍在更新和完善中。  

4.2 指纹图谱相似度计算方法的选取  

向量夹角余弦法计算指纹图谱相似度较传统的模式识别及人工神经网络方法相比具有数学概念简单、数据

处理过程简便快速等明显的优势，但也存在数据分类较困难、不易提取特征变量的弱点。所以目前仅把指纹图

谱分析作为唯一的检测标准是不适宜的，必须通过把常规检测与指纹图谱检测相结合，综合加料评吸等人工干

预，才能达到全方位的从根本上对烟用香精香料的质量进行控制的目的。，  

4.3 分析仪器的选用及分析条件的设定  

除了一些天然的提取物以外，烟用香精香料化学成分的分子量一般都较小（ <400 ），比较适合用 GC 进

行检测分析，在这里使用 GC/MS 获取指纹图谱，主要是考虑在获取样品色谱信息的时候，同时也获取质谱的

相关信息，为以后的软件功能增强和系统的升级提供重要的信息储备。就目前所采用的指纹图谱相似度计算公

式来看，同样适用于 GC 、 HPLC 、 IR 等图谱。对不同组分的样品一般需要采取相应的程序升温条件，具体

样品的分析条件是不尽相同的，但是同一个样品的分析条件必须保持一致，才能确保指纹图谱比较的准确性。  

5 结论  

规范化的前处理方法和仪器条件、可靠指纹图谱相似度的计算、强大的计算机辅助处理软件、以及必要的

人工干预构成了整个 RS-04 系统的核心，为复杂烟用香精香料的全方位质量控制提供了确实可行的方法。经

过一系列的实际应用测试表明：上述烟用香精香料控制体系的运行，规范分析检测流程，缩短了样品分析和检

测时间，增加了烟用香精香料质量控制的广度和深度，为保持产品的稳定性和延续性提供了有力的保障。当

然，强有力的技术支持和不断的系统升级是任何一个的质量控制系统是否具有生命力的关键要素，只有通过不

断的更新和升级，才能提高系统的操作性和实用性，更好的为烟用香精香料的质量控制服务。  
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Abstract:The similarity between two chromatographic fingerprints taken from GC/MS was evaluated. 

To control the quality of tobacco flavor, a system (RS-04) was established. using the system, the analysis 

and quality control of tobacco flavor is simple and feasible. The satisfactory results were given by running 

the system. 
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