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基于化学指标的烟叶产区正交偏最小二乘判别分析 

王  俊 1，许多宽 1，肖  勇 2，王  勇 1，陈志华 2，陈维建 1 

（1.四川省烟草公司德阳市公司，四川 德阳 618400；2.中国烟草总公司四川省公司，成都 610041） 

摘  要：为构建基于化学指标的不同产区烟叶的模式识别模型，收集 2003—2007年 5个年度四川、云南和福建 3省份共计

1262份烤烟样品的 21种化学指标，并进行正交偏最小二乘判别分析（OPLS-DA）。结果表明，基于 21种化学指标所构建

的 OPLS-DA模型显著可靠，模型参数 R2X、R2Y和 Q2值分别为 0.429、0.702和 0.627；模型提取出 2个预测主成分，对四

川、云南和福建 3省未知烟样识别正确率分别为 76.67%、93.33%和 93.33%。基于化学指标的烟叶产区 OPLS-DA模型，可

以有效识别不同产区烟叶样品，筛选出各产区特征指标并解释产区间差异。 
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The OPLS-DA Model of Tobacco Producing Areas Based on Chemical 
Measurements 

WANG Jun1, XU Duokuan1, XIAO Yong2, WANG Yong1, CHEN Zhihua2, CHEN Weijian1 
(1. Sichuan Tobacco Corporation Deyang branch, Deyang, Sichuan 618400, China; 2. China National Tobacco Corporation Sichuan 

Branch, Chengdu 610041, China) 

Abstract: In order to construct the pattern recognition model of tobacco producing areas based on chemical measurements, 21 
chemical measurements from 1262 samples of flue-cured tobacco were collected from 2003 to 2007, and were used to construct a 
OPLS-DA model. The results showed that the OPLS-DA model was highly significant with the following model performance statistics 
(R2X=0.429, R2Y=0.702, Q2= 0.627). The OPLS-DA of the training set gave a model with two Y-predictive components, and gave the 
correct rate of 76.67%, 93.33% and 93.33% to distinguish samples from Sichuan, Yunnan and Fujian tobacco producing areas. The 
OPLS-DA model based on chemical measurements can recognize tobacco samples from different producing areas, and can be used in 
screening for biomarkers for different areas and providing interpretations for regional difference of tobacco samples.  
Keywords: flue-cured tobacco; chemical measurements; OPLS; discriminant analysis 

 
开发特色优质烟叶对于打造中式卷烟核心技

术，提高中式卷烟市场竞争力具有重要意义。不同

烟叶产区光照、降水、温度和土壤等生态条件差异

较大，所生产的烟叶往往具有不同的品质和风格特

征[1-4]，连同品种和栽培措施的差异[5-6]，形成了生产

特色优质烟叶的客观条件。自“特色优质烟叶开发”

作为《烟草行业中长期科技发展规划纲要（2006―

2020年）》的重大专项实施以来，围绕烟叶品质与环

境关系、烟叶品质区划相关研究颇多，包括相关[7]、

聚类[8-9]、因子[10]、判别[11-14]、模糊数学[15]、灰色关

联[16]、人工神经网络[17]等多种统计方法被运用。但

由于各个化学指标间关系的不确定性与复杂性，导

致这些统计方法很难系统性地建立烟叶的特征化

学指标识别模型[18-19]，或模型识别率低[18]。因此，

本研究基于烟叶化学指标进行正交偏最小二乘判

别分析（Orthogonal Partial Least Squares Regression 

Discriminant Analysis，OPLS-DA）构建不同产区烟

叶的高效模式识别模型，探索不同产区烟叶之间的

化学指标差异，并进行解释和预测分析，为辨别烟

叶产地、理解和分析烟叶质量和风格特色的形成提 
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供帮助和参考。 

1  材料与方法  

1.1  烟叶样品 

收集整理了“中国烟草科学技术数据库”[20]中

2003—2007年 5个年度四川、云南和福建 3省份的

全部烤烟样品信息，共计 1262份，其中，四川 278

份、云南 691份、福建 293份。烟草品种包括 K326、

K346、NC82、翠碧 1号、红花大金元、云烟 85和

云烟 87。烟叶等级包括 B2F、C2F、C3F 和 X2F。

研究中，分别从 3 个省份各随机抽取 30 个烟样，

构成含有 90 个烟样的检测集数据，用于验证模型

的有效性。剩余的 1172 个烟样作为构建模型的训

练集数据。 

1.2  烟叶化学成分指标 

烟叶化学指标数据来源于“中国烟草科学技术

数据库”，指标共 21种，包括：水溶性总糖、总植

物碱、蛋白质、总氮、还原糖、总挥发酸、总挥发

碱、氮碱比、糖碱比、钾氯比、石油醚提取物总量、

醚提取物中性总量、醚提取物酸性总量、醚提取物

碱性总量、pH、钾、氯、硝酸根、硫酸根、灰分和

水溶性灰分碱度。 

1.3  正交偏最小二乘分析 

偏 最 小 二 乘 判 别 （ Partial Least Squares 

Regression Discriminant Analysis, PLS-DA）是基于

PLS回归方法，主要反映预测变量和因变量之间的

线性关系，是一种有监督分类方法。它基于 X变量

构建 Y变量的预测模型，并根据 X变量新的预测集

数据预测 Y变量。其公式如下： 

EPTXX +′+= *1  ,  FCUYY +′+= *1  ,  

HTU +=    ① 

 

①式中 X为X变量均值； 为X变量的得分矩

阵，是对X变量的概括； 为X变量的载荷矩阵，

是对变量重要性的描述； E为 X 变量剩余残差矩

阵，度量预测值和原始值之间的偏差； 为Y变量

的均值； 为 Y变量的得分矩阵，是对 Y变量的概

括； 为Y变量的载荷矩阵，是对变量重要性的描

述；F为X变量剩余残差矩阵，度量预测值和原始

值之间的偏差；H为总剩余残差矩阵。 

当 X变量是光谱数据、过程数据等，X变量中

系统的变异可能同 Y变量不是线性相关，即X变量

中的这种变异正交在 X[21]。虽然正交在 X的变异可

以由一个 PLS 模型来处理，但模型解释性不强。

正交偏最小二乘判别（Orthogonal Partial Least 

Squares Regression Discriminant Analysis, OPLS-DA）

是在偏最小二乘判别分析（PLS-DA）基础上发展的

算法[21]，相较于 PLS-DA而言，将X变量中的系统

变异分解为两部分，即同 Y线性相关的部分和同 Y

正交。随着正交变异组分的增加，将提供更多的

解释性和减少结果的误差[22-23]。 

1.4  数据预处理方法 

对 21种化学指标原始数据进行 Logit转换，调

整数据正态性；通过 Pareto缩放，使数据中心化和

无量纲化；将化学指标交叉乘积作为虚拟变量[24]。 

1.5  统计软件 

采用 SIMCA13（Umetrics AB，Sweden）和

Minitab17（TechMax，USA）统计软件进行统计分

析。  

2  结  果 

2.1  烟叶化学指标差异性分析 

对 3个省份烟叶样品的 21种化学指标进行统计

分析，结果见表 1。可以看出，四川省烟叶醚提取物

中性总量（5.71 mg/g）、醚提取物碱性总量（3.24 μg/g）

显著低于云南和福建两地；水溶性总糖（32.28%）

和硝酸根（0.20%）显著高于其余两地；总挥发酸

（0.19%）、总挥发碱（0.29%）和 pH（5.39）介于

云南和福建之间。云南省烟叶水溶性总糖（29.87%）、

还原糖（24.83%）、总挥发酸（0.11%）和糖碱比（9.97）

显著低于四川和福建两地；总挥发碱（0.30%）、石

油醚提取物总量（5.46%）、pH（5.46）、灰分（11.31%）

显著高于四川和福建两地。福建省烟叶总氮

（1.96%）、总挥发碱（0.24%）、pH（5.34）、氯 
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（0.27%）显著低于四川和云南两地；总挥发酸

（0.28%）、钾氯比（17.83）、钾（2.74%）和硫酸根

（1.72%）显著高于四川和云南两地；水溶性总糖

（31.15%）介于四川和云南两地之间。总植物碱、

蛋白质和水溶性灰分碱度在四川、云南和福建 3个

省份的烟样中无显著差异。综上所述，3 个省份所

产烟叶在多个化学指标上存在显著差异，是各省份

烟叶风格差异的物质基础。 

2.2  烟叶化学指标 OPLS-DA模型 

表 2为烟叶化学指标 OPLS-DA 模型的统计结

果，表明通过训练集 1172 个样品构建的模型筛选

出了 2 个预测主成分和 9 个正交主成分，而

R2X=0.429，表明该 11个主成分对 X变量变异的解

释能力为 42.90%（其中预测主成分 5.30%，正交主

成分 37.70%）；R2Y=0.702，表明模型中 2个预测主

成分对Y变量变异的解释能力为70.20%；Q2=0.627，

表明模型中 2个预测主成分对不同产区的烟叶样品 

的预测能力为 62.70%。综合来看，模型拟合较好。 

图 1 为基于 21 种化学指标构建的四川、云南

和福建 3个烟区烟叶 OPLS-DA模型第 1、2主成分

得分图。可以看出，各个烟区样品群体内有明显的

聚集趋势，且 3个烟区的样品群体彼此之间能够较

好的分离。其中，横坐标为第 1主成分得分，表明

通过第 1主成分可以将四川烟样同云南和福建的区

分开；纵坐标为第 2主成分得分，表明通过第 2主

成分可以将福建烟样同四川和云南的区分开。 

2.3  模型检验 

采用 CV-ANOVA（交叉验证方差分析）检验了

模型的可靠性，结果（F=99.80，P=0）表明该模型

统计上显著有效。将训练集 1172 个样品作为验证

集样品回验模型识别正确率，结果可以看出（表 3），

模型对 3个烟区样品识别的正确率平均为 94.45%，

其中四川正确率为88.71%，云南正确率为97.43%，

福建正确率为 92.40%。 
 

表 1  不同省份间烟叶化学指标差异分析 
Table 1  Statistical results of chemical measurements of tobacco in different provinces 

化学指标 
四川（n=278）  云南（n=691）  福建（n=293） 

平均值 标准差  平均值 标准差  平均值 标准差 

水溶性总糖/% 32.28a 5.72  29.87c 5.45  31.15b 4.07 

总植物碱/% 2.71a 0.92  2.79a 0.86  3.78a 20.84 

蛋白质/% 4.95a 0.89  6.21a 24.51  5.13a 0.91 

总氮/% 2.08a 0.67  2.05a 0.44  1.96b 0.41 

还原糖/% 28.20a 4.40  24.83b 4.45  28.01a 3.49 

总挥发酸/% 0.19b 0.11  0.11c 0.08  0.28a 0.34 

总挥发碱/% 0.29b 0.08  0.30a 0.11  0.24c 0.09 

氮碱比 0.82ab 0.29  0.78b 0.22  0.83a 0.25 

糖碱比 11.92a 5.07  9.97b 4.10  12.35a 5.19 

钾氯比 9.13b 11.58  7.52b 5.91  17.83a 23.99 

石油醚提取物总量/% 5.28b 0.83  5.59a 1.17  5.18b 0.93 

醚提取物中性总量/(mg∙g-1) 5.71b 4.83  8.86a 5.10  10.16a 18.19 

醚提取物酸性总量/(μg∙g-1) 192.70ab 520.6
0 

 215.70a 388.90  138.80b 247.40 

醚提取物碱性总量/(μg∙g-1) 3.24b 3.93  5.46a 6.52  5.88a 7.65 

pH 5.39b 0.13  5.46a 0.15  5.34c 0.17 

钾/% 1.92b 0.4  1.88b 0.52  2.74a 0.48 

氯/% 0.32a 0.17  0.34a 0.18  0.27b 0.15 

硝酸根/% 0.20a 0.70  0.09b 0.09  0.04b 0.03 

硫酸根/% 1.24b 0.63  1.28b 0.59  1.72a 0.63 

灰分/% 9.52b 7.73  11.31a 2.28  10.21b 1.56 

水溶性灰分碱度 0.69a 1.22   0.63a 0.38   0.58a 0.41 

注：同一化学指标内，标记不同字母的平均值表示在 5%水平差异显著。 
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表 2  OPLS-DA模型的统计结果 
Table 2  OPLS-DA model performance statistics 
预测主 

成分数 

正交主 

成分数 
R2X R2Y Q2 

2 9 0.429 0.702 0.627 

 

 

图 1  OPLS-DA模型第 1、2主成分得分图 
Fig. 1  Score plot of 1st versus 2nd components in OPLS-DA 

 
进一步用检测集 90 个样品检测模型识别正确

率，结果可以看出（表 4），模型对 3个烟区样品识

别的正确率平均为 87.78%，其中四川正确率为

76.67%，云南正确率为 93.33%，福建正确率为

93.33%。 

 
表 3  OPLS-DA模型验证集数据识别率 

Table 3  Accuracy of OPLS-DA model by validation set 

烟叶产区 验证样品/个 
识别结果 

正确率/% 
四川/个 云南/个 福建/个 

四川 248 220 26 2 88.71 

云南 661 7 644 10 97.43 

福建 263 4 16 243 92.40 

总计 1172 231 686 255 94.45 

 

表 4  OPLS-DA模型检测集数据识别率 
Table 4  Accuracy of OPLS-DA model by test set 

烟叶产区 检测样品/个 
识别结果 

正确率/% 
四川/个 云南/个 福建/个 

四川 30 23 7 0 76.67 

云南 30 1 28 1 93.33 

福建 30 0 2 28 93.33 

总计 90 24 37 29 87.78 

 
2.4  烟叶特征化学指标筛选 

图 2为 OPLS-DA模型第 1、2主成分载荷图，

表示了第 1、2主成分中的各个化学指标与不同烟 

区的相关性大小，即图中 X 变量同 Y 变量越靠近，

表示其相关性越高。图 3 为 OPLS-DA 模型的 VIP 

(Variable Importance for the Projection)图，VIP值越

大，表示各种化学指标对于解释变量的贡献越大、

与产区差异的相关性越高。 

从图 3中可以筛选出 8个 VIP值大于 1.5、对

建模贡献率较大的化学指标，结合图 2和图 3可以

发现烟叶总挥发酸（X6）和硝酸根（X18）2个化学

指标同四川相关性高；灰分（X20）、醚提取物中性

总量（X12）和醚提取物碱性总量（X14）3个化学指

标同云南相关性高；钾氯比（X10）、钾（X16）、硫酸

根（X19）3个化学指标同福建相关性高。由表 1可

以看出，通过 OPLS-DA 模型筛选的特征物质，在

产区间差异显著，具有统计学意义，可以作为产区

特征化学指标。 

 

 
图 2  OPLS-DA模型第 1、2主成分载荷图 

Fig. 2  Lording scatter plot of 1st versus 2nd components in 
OPLS-DA 

 

 
图 3  OPLS-DA模型 VIP值 

Fig. 3  The VIP plot of OPLS-DA 
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3  讨  论 
张毅[18]采用分类-决策树方法Mining Tree模型

分析了湖南、河南、福建和云南 4省烟叶样品的 21

个化学指标，提取各烟区特征化学指标数量为 8个、

6 个、5 个和 9 个，样本量越大的烟区特征指标越

多，且部分所筛选指标在各烟区间存在重叠，如 4

个烟区特征指标都包括钾和硝酸根。本研究构建的

OPLS-DA模型分别提取了 2个、3个和 3个指标作

为四川、云南和福建特征化学指标，特征指标数量

与样本容量不相关，并且所提取的特征化学指标具

有唯一性，各个烟区不存在重叠。本研究提取的云

南、福建烟叶特征化学指标与上述 Mining Tree 模

型提取的特征指标有异同，说明模型筛选的特征指

标只是相对的特征指标，对于不同的烟区烟叶和分

析模型，特征化学指标会有所差异。 

对所构建的 OPLS-DA 模型进行交叉验证时，

验证集数据（n=1172）识别率为 94.45%，测试集数

据（n=90）识别率为 87.78%，远高于文献[18]中 21.15%

水平。在四川、云南和福建同为清香型烟叶产区，

且各产区内产地间差异较大（如四川包括 3个二级

烟草种植区划[25]，烟叶包括清香型和中间香型）的

背景下，OPLS-DA模型表现良好。研究中，将模型

运用于河南、湖南和云南这种产区间烟叶风格差异

明显，以及玉溪、攀枝花和龙岩这种产地内烟叶风

格差异较小时，结果表明模型拟合效果表现更好，

未知样品识别正确率达 100%。同时，适当增大训练

集样本量，有助于于提高模型精度和可靠性[24]。此

外，该模型还可以引入烟叶品种、等级、经纬度、

土壤理化指标、气象因子等变量，为明确不同产区

烟叶风格特色、形成不同风格特色烟叶的区域定位

和定向生产技术提供更系统的参考。 

4  结  论 
OPLS-DA模型有效地从 21种化学指标中筛选

出了云南、四川和福建 3个烤烟产区烟叶的唯一特

征指标，通过提取的预测主成分和正交主成分，对

不同产区烟叶之间化学指标的差异进行了解释和

预测，这为进一步理解和分析不同生态条件烟叶质 

量和风格特色的形成提供了新的思路和方法。 
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