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摘 要：用紫外吸收光谱上所有数据点计算样品紫外光谱与多个对照样品紫外光谱的相似度并求出平均值，通过该平均值与阈值

的比较对样品质量进行评价；并通过掺兑试验考察紫外指纹图谱用于烟用香精质量控制的可行性。结果表明：!）紫外光谱相似度
能敏感反映谱图间的差异；"）能够快速、准确地反映烟用香精的质量状况。因此，根据紫外光谱相似度大小可实现对烟用香精的质
量控制。
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烟用香精是由多种香料和适量溶剂调和制成

的［!］，受原料产地、加工工艺等多种因素影响，产品质

量存在一定的波动性，仅从其物性指标和感观判断难

以对其内在质量进行有效的控制［"］，而且每种香精的

化学组分繁多，它们对吸味的贡献存在着“相生相克”

和“相辅相成”的现象［#］。因此，如何控制烟用香精质

量的稳定性一直是卷烟生产企业高度关注的问题。有

关烟用香精质量控制的文章已有不少报道，有特征成

分控制法［&.%］、色谱指纹图谱控制法［’.U］，这些方法能

明显地从谱图上看出两样品间组成成分的差异，但操

作复杂，分析时间长，快速监测存在困难。紫外光谱法

具有灵敏可靠、简便快速的特点，因此紫外指纹图谱在

中药质量控制中得到应用［!$.!"］。故借鉴中药紫外指

纹图谱的研究方法，用紫外吸收光谱上所有数据点计

算样品紫外光谱与多个对照样品紫外光谱的相似度并

求出平均值，通过该平均值与阈值的比较对样品质量

进行评价，并通过掺兑试验考察紫外指纹图谱用于烟

用香精质量控制的可行性。旨在为烟用香精质量快速

控制提供参考。

$ 材料与方法

$ &$ 仪器与试剂
>?%$$$紫外.可见分光光度计（美国 *2D* 公

司）；>V%! 密度仪（瑞士梅特勒公司）；?V&$ 折光仪
（瑞士梅特勒公司）；乙醇（2?，重庆川东化工有限责
任公司）；2 Y、Z Y、D Y、> Y &个牌号香精及 !!个牌
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号料液样品（重庆烟草工业有限责任公司提供）。

! "# 烟用香精的掺兑
! " 样（掺兑 #$）：%# &’ ( " 牌号香精中掺入 #

&’水；% "样（掺兑 )*$）：%* &’ ( "牌号香精中掺入
)* &’水；)* "样（掺兑 +*$）：!* &’ ( "牌号香精中
掺入 +* &’水；)) "样（掺兑 #$）：%# &’ ( " 牌号香
精中掺入 # &’ , "牌号香精；)+ "样（掺兑 )*$）：%*
&’ ( "牌号香精中掺入 )* &’ , " 牌号香精；)- " 样
（掺兑 +*$）：!* &’ ( "牌号香精中掺入 +* &’ , "牌
号香精。

! "$ 供试品的制备
取 )**!’香精，置于 )** &’容量瓶中，用蒸馏水

定容，作为供试溶液。

! "% 紫外扫描条件
波长范围：+** . -/* 0&；吸光度记录范围：1 *2)

. -2*；波长间隔 *2# 0&；石英比色皿厚度：) 3&；以扫
描 -次光谱数据平均值作为最终样品紫外光谱数据。
!&’ 相似度计算公式
采用文献［)+］报道的相似度计算公式，相似度计算

公式为：

! " ) # )
$!

%

& " )

’) & # ’+ &
’) & ( ’+ &

式中：4—紫外谱图相似度；5—5 个采样点（相
似元数，本试验中为 +!) 个采样点）；6)7、6+7—两紫外
谱图某一对应采样点吸光度。

!&( 相对密度和折光指数的测定
按照《89 : ; )/#2+<)%%! 烟用香精 相对密度的测

定》和《89 : ; )/#2-<)%%! 烟用香精 折光指数的测定》
规定的方法测定 ( "、, "牌号及掺兑后香精的相对密
度和折光指数。

# 结果与讨论

# "! 前处理条件的确定
本仪器的最大吸光度为 -2#，若样品不经过稀释

直接扫描，则绝大多数样品的吸光度在 -2#以上，所以

采用溶剂稀释。根据各香精的溶混度选择不同浓度的

乙醇溶液稀释，稀释倍数也要根据各牌号香精而定，本

试验中所用的 )#个牌号香精和料液的稀释倍数，有的
为 )*倍，有的为 )**倍，甚至有的要稀释到 )***倍才
能使吸光度在 -2#以下。
# "# 方法的可行性
对我公司常用的 )#牌号香精和料液，按照一定比

例稀释以后进行紫外扫描，其紫外图谱如图 )，从图 )
可以看出，各牌号香精的紫外图谱存在较大差异，所以

用紫外光谱控制香精质量具有可行性。

图 ! !’牌号香精紫外吸收图谱

# "$ 重复性
同一样品取 =份按相同比例稀释以后进行紫外扫

描，样品间的最小相似度为 *2%>=，样品相似度的相对
标准偏差 ?4@为 =2%$，说明方法具有较好的重复性。
# "% 阈值的确定
选用质量稳定的多批（至少 =批次）合格样品为对

照样品；所有对照样品和待检测样品在完全相同的预

处理条件和紫外扫描条件下获得紫外吸收曲线数据；

求出每一对照样品与其他对照样品的吸收曲线相似

度，并求出平均值，以其中最小值为相似度阈值。测定

>批次的 ( "牌号样品（) " . > "）及掺兑后的 ( " 牌
号样品（! " . )- "），其相似度计算结果如表 )。由表
)可以看出 >批次的 ( "牌号正常样品（) " . > "），它
们彼此间相似度平均值的最小值为 *2%=)，因此，将之
定为该牌号香精的阈值。

表 ) 烟用香精紫外指纹图谱相似度
样品编号 ) " + " - " / " # " = " > " ! " % " )* " )) " )+ " )- "

) " )2*** *2%!# *2%== *2%!/ *2%>* *2%>> *2%>+ *2%-- *2%*) *2!%/ *2%+# *2!=/ *2>%=
+ " *2%!# )2*** *2%!* *2%%) *2%!/ *2%!% *2%#> *2%/> *2%)# *2%*! *2%)) *2!/% *2>%=
- " *2%== *2%!* )2*** *2%>) *2%%) *2%!) *2%-> *2%=> *2%-# *2%+! *2!%! *2!-) *2>>>
/ " *2%!/ *2%%) *2%>) )2*** *2%># *2%!! *2%== *2%-% *2%*= *2%** *2%)) *2!#/ *2!*/
# " *2%>* *2%!/ *2%%) *2%># )2*** *2%!> *2%/+ *2%=+ *2%-) *2%+/ *2%** *2!-# *2>!)
= " *2%>> *2%!% *2%!) *2%!! *2%!> )2*** *2%#/ *2%#* *2%)! *2%)) *2%*+ *2!/- *2>%-
> " *2%>+ *2%#> *2%-> *2%== *2%/+ *2%#/ )2*** *2%+# *2%*- *2!== *2%-) *2!!+ *2!-*
平均相似度 *2%>% *2%!/ *2%># *2%!+ *2%>! *2%!+ *2%=) *2%/= *2%)= *2%*/ *2%)) *2!#) *2>%>

注：) " . > "为正常样品，! " . )- "为掺兑样品。
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! "# 掺兑的影响
从表 !可以看出，当以水或 " # 牌号香精为掺入

物，分别以 $%、&’%、!’%的比例掺入时，只有在掺兑
比例为 !’%时的折光指数这一指标不合格，而其他情
况下的相对密度和折光指数均合格；而紫外指纹图谱

相似度计算结果（表 &）表明，当掺入 $%的水时，其相
似度为 ’()*+，基本超出该牌号香精的阈值；当掺入
$%的 " #牌号香精时，其相似度为 ’()&&，明显超出该
牌号香精的阈值；当掺兑比例为 &’%时，其相似度计
算值和阈值相差较大；因此，当香精质量波动大于 $%
时，紫外指纹图谱相似度能够反映出来，且较相对密度

和折光指数灵敏。从图 !可以明显看出掺兑香精和正

常香精的紫外吸收图谱差异（为了图谱简洁，仅选用了

掺兑比例为 !’%的图谱）。

图 ! $批次 % &牌号香精和掺兑香精紫外吸收图谱

表 ! 试验样品相对密度和折光指数测定值

样品编号 , # " # - # ) # &’ # && # &! # &. #
相对密度 ’()+*- ’()-$! ’()++. ’()+)& ’()/’! ’()+++ ’()+/$ ’()+-!
折光指数 &(.+!’ &(*’*) &(.+’* &(.$)- &(.$/& &(.+*. &(.+$$ &(.+)*

注：, #为正常样品，" #为掺入样品，- # 0 &. #为掺兑样品。

’ 结论

借鉴中药紫外指纹图谱的研究方法，利用紫外图

谱相似度来确定各牌号香精的阈值，通过掺兑试验可

以看出，当香精质量波动大于 $%时，紫外指纹图谱能
在一定程度上反映烟用香精所含成分的异同，可作为

监测烟用香精质量稳定性的快速、简便方法。

该方法基本不使用化学试剂，而且没有仪器备件

的损耗，因此具有环保、检测成本低等优点，但该方法

也有一定的局限性，比如该方法的原理是基于化合物

的不饱和性，因此可能会遇到在所选择的波长范围内

没有吸收的现象；而且该方法只能判断香精香料合格

与否，不如气相色谱1质谱法那样能直观地反映不合格
的原因。但如果先采用气相色谱1质谱法对各香精成
分定性，并确定各成分的最大吸收波长，那么紫外光谱

法就能在一定程度上反映某种成分的差异。
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