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烟用爆珠内液质量稳定性检测——基于紫外光谱

技术结合 SVR 算法
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摘 要：【目的】基于紫外（UV）光谱技术和支持向量机回归（SVR）算法，建立一种烟用爆珠内液判别和稳定性分析方法。

【方法】采用无水乙醇稀释爆珠内液，UV 扫描，光谱经预处理后，建立四种不同牌号烟用爆珠 SVR 模型，并对模型进行了验

证。【结果】（1）最佳 UV 图谱预处理方法是平滑后归一化；最佳 SVR 类型是 ν-SVR；最佳核函数是径向基核函数。（2）四

个牌号烟用爆珠内液 ν-SVR 模型校正集分类变量的预测值与实测值的相关系数均≥ 0.9993，SVR 模型对于参与建模的 400 个烟

用爆珠内液样本（校正集）和未参与建模的 80 个烟用爆珠内液样本（验证集）的预测准确度均为 100%，模型拟合性好，预测精

度高，判别能力强。（3）基于 SVR 模型分类变量值建立的单值控制图可以对烟用爆珠内液的稳定性进行快速判定，判定结果与

GC/MS 检测结果一致。【结论】紫外可见光谱技术结合 SVR 算法可对不同牌号烟用爆珠内液质量进行有效判别，且方法快速准

确、经济环保、易于推广。
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烟用爆珠是一种颗粒状胶囊，里面包裹了由多种

香精香料和适量溶剂调和制成的特色香味液体 [1]，埋

于成品卷烟滤棒丝束内，是用于卷烟香气补偿的技术

手段之一 [2]。近年来，随着爆珠卷烟在国内外市场的

快速发展，各烟草企业也逐步重视并加大了对爆珠

卷烟的研究，同时爆珠相关研究也是中国烟草行业

科技规划重大专项的分项之一。目前，关于烟用爆

珠的研究报道多见于爆珠产品的研发制备和安全性

考察 [3-6]，而对于烟用爆珠质量评价多见于物理指标

的相关专利，如粒径大小、颗粒圆度、有无、位置偏

移量、破损情况等的测定 [2, 7]。对于影响爆珠卷烟整

体香味和品质的化学指标研究较少，目前仅见于何媛

等 [1] 采用 GC/MS 法对爆珠内含物的测定。虽然物理

指标能够体现爆珠的部分外观性状，却无法与内液的

质量产生直接相关性；而 GC/MS 能够较准确检测内

液的成分及含量，但由于成本较高，操作相对复杂，

难以大面积推广。而烟用爆珠的错、混、浓度改变及

质量波动将极大程度地影响爆珠卷烟质量。因此，亟

待建立一种快速便捷的烟用爆珠质量判别方法。

支持向量机算法（SVM）是 Vapnik 等提出的建

立在统计学理论基础上的一种机器学习算法 [8]，基本

思想是寻找线性分类器中的最优分类面，其在对于小

样本数、非线性和高维数据空间的模式识别问题上

有一定的优势 [9]。支持向量机回归（SVR）是建立在

SVM 基础上的回归算法，是从解决分类问题的 SVM
分类方法发展而来的，把变量选择和建立回归模型相

结合，以期得到最佳分析效果 [10]。紫外光谱技术因

其灵敏可靠、简便快捷、易于推广等特点已经在烟用

香精香料质量控制中得以应用 [11-12]，因此，本文以紫

外光谱技术作为分析手段，建立一种基于 SVR 算法

的烟用爆珠质量判别方法，旨在为烟用爆珠的质量判

别提供参考。
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1　材料与方法

1.1　仪器、试剂与材料

Cary60 光纤紫外光谱仪（美国 Agilent 公司）；

7697-7890B-5977B 型顶空气质联用仪（美国 Agilent
公司）；XSE204 电子天平（感量 0.000 1 g，瑞士

Mettler Toledo 公司）。

无水乙醇（分析纯，≥ 99.7，上海国药集团）。

四种（编号 A~D）不同牌号烟用爆珠样品由重庆

中烟工业有限责任公司技术中心提供。

1.2　实验方法和条件

1.2.1　烟用爆珠样品的准备

A~D 四种不同牌号烟用爆珠样品，每月抽样，连

续抽样 12 个月。采用电子天平称量，精确到 0.001 g，
选择质量和粒径 [2] 偏差均不大于 ±5% 的烟用爆珠样

品。

1.2.2　样品溶液的制备

在 10 mL 试管中加入 2~3 mL 无水乙醇，取烟用

爆珠 1~3 粒加入到试管中，同一牌号烟用爆珠样品料

液比相同。压破烟用爆珠，使得爆珠内液释放，充分

摇匀，静置，待测。

1.2.3　紫外光谱仪测定

设定光纤紫外光谱仪测定波长范围为190~350 nm，

吸光度记录范围为 -0.1~3.5，波长间隔 0.5 nm，光程

为 10 mm，测定时将光纤探头完全浸没在溶液中，无

水乙醇作为参比液调零，以连续波长扫描 3 次的光谱

数据平均值作为样品最终紫外光谱数据。

1.2.4　顶空 -GC/MS 测定

将定性滤纸在 90 ℃烘 2 h，裁剪成 2 cm×1 cm
的小块。对折小块定性滤纸；选取一种爆珠样品，取

1 颗放入小块定性滤纸中，置于 20 mL 的顶空瓶中，

压破爆珠，加盖，平行制作 3 个样品。顶空 -GC/MS
分析条件：

顶空瓶：20 mL；样品环：1.0 mL；样品平衡

温度：70 ℃；样品环温度：160 ℃；传输线温度：

180 ℃；样品平衡时间：15.0 min；样品瓶加压压

力：138 kPa； 加 压 时 间：0.20 min； 充 气 时 间：

0.20 min；样品环平衡时间：0.05 min；进样时间：

1.0 min；色谱柱：HP-5 型毛细管柱（30 m×0.25 
mm×0.25 μm）；进样口温度：180 ℃；升温程序：

。 载 气：

氦气，1.0 mL/min；进样模式：分流进样；分流比：

20:1；传输线温度：250 ℃；溶剂延迟时间：6 min；
离子源温度：230 ℃；电离能量：70 eV。

1.3　SVR 算法

支持向量机回归（SVR）是建立在 SVM 基础上

的回归算法 [8,13]，其目标是寻求回归函数：

       （1）

对于样本集 ，  xi 为输入变量的值， 

yi 为输出变量的值，回归问题就是寻找一个从输入空

间到输出空间的映射 f，使得 。对于线性

问题，回归函数：       

  （2）

对于非线性问题，可以通过非线性变换转化为某

个高维特征空间的线性问题，并在高维空间中进行线

性求解。在高维特征空间中，线性问题中的内积运算

可用核函数 K（xi， xj）来代替，回归函数为：

   （3）

根据 SVR 函数性质，只有少数 不为

0，这些参数对应的向量称为支持向量机，回归函

数 完全由其决定。常用的 SVR 算法 [14] 包括

ε-SVR 和 ν-SVR 两种类型，与 ε-SVR 相比，ν-SVR
的优点是引入的参数 ν 能够控制支持向量的个数和训

练误差，并能够自动调节不敏感损失函数的参数 ε。
文献 [14-15] 对 SVR 进行了详细论证，因此，本文对

SVR 仅进行简单介绍。

目前，支持向量机算法的核函数有十多种，其中

最常用的函数有以下几种：

径向基核函数（Radial basis function，RBF）： 

（4）

线性核函数（Linear）：

            （5）

多项式核函数（Polynomial）：

（6）

Sigmoid 核函数：

    （7）

SVR 模型优先确定核函数，核函数选择得适当与

否，将直接影响 SVR 分类效果，另外核函数的参量

对模型也会产生一定影响。
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SVR 分类算法将光谱数据与分类变量进行回归分

析，其基本判别过程如下：首先建立校正集样本的分

类变量，将分类变量与光谱数据进行 SVR 分析，建

立分类变量与光谱数据的 SVR 模型，并计算预测集

的分类变量值（y）。对于未知样本类型判别规则 [16]是：

①当 y ＞ 0，判定样本属于该类；②当 y ≤ 0，判定样

本不属于该类。

根据正常样本的分类变量值（y）作质量控制图，

中心线为样本统计的平均值，控制上限（UCL）为平

均值加三倍的标准偏差，控制下限（LCL）为平均值

减三倍的标准偏差，对于未知样本稳定性判别规则是：

①当 LCL ≤ y ≤UCL，判定样本稳定性较好；②当 y
＞ UCL 或 y ＜ LCL，判定样本稳定性差。

1.4　数据处理 
采用 Orange 软件（3.16.0 版）和 R 软件（3.5.1 版）

进行数据处理与统计分析。

2　结果与讨论

2.1　SVR 模型的建立

2.1.1　变量分类赋值及校正集、验证集样本的选取

SVR 分类是基于 SVM 方法建立的样本分类变量

与样品紫外光谱的回归模型，根据烟用爆珠样本不

同牌号进行分类变量和赋值 [15-16]。以 A 牌号烟用爆

珠内液 SVR 模型为例，对于选定的爆珠样本，随机

选取 100 个样品，设定 y 值为 1，再从 B、C 和 D 牌

号烟用爆珠样本中各随机选取多个样品，设置 y 值

为 -1，将上述选取的样品作为校正集样本。A、B、
C 和 D 牌号烟用爆珠各自剩下的 20 个样品作为验证

集。

表 1 烟用爆珠样本分类变量

Tab.1  Classification variables of breakable capsules in cigarette

样本
名称

分类
变量

变量赋值 校正集样本数 验证集样本数

A 牌号 ya [1 -1 -1 -1] [100 90 105 105] [20 20 20 20]

B 牌号 yb [-1 1 -1 -1] [100 90 105 105] [20 20 20 20]

C 牌号 yc [-1 -1 1 -1] [100 90 105 105] [20 20 20 20]

D 牌号 yd [-1 -1 -1 1] [100 90 105 105] [20 20 20 20]

2.1.2　特征波长区间的选择

样品化学成分和浓度不同时，其在不同波长处的

吸光度值也不同，光谱图随之出现差异。本研究采

用的四种不同牌号烟用爆珠内液的紫外光谱图如图 1
所示，各牌号烟用爆珠内液的紫外光谱峰型和吸收

强度存在明显区别。为避免波段过宽造成光谱矩阵

含有大量冗余信息和噪音干扰，导致后续分析的效

率和准确度降低，本研究首先对紫外光谱波段进行

了优化提取。烟用爆珠内液在 190~230 nm 区域存在

较强的末端吸收，噪音较大，不适合模型的建立，

而在波长大于 330 nm 区域吸光度小，曲线相对平

滑，可利用信息少 [17]，光谱信息最为丰富的区域在

230~330 nm 范围内，因此选择波段 230~330 nm 作

为优选谱区。

图 1 不同牌号烟用爆珠内液紫外光谱图

Fig.1 UV spectra of different brands of breakable capsules for 
cigarette

2.1.3　紫外光谱数据预处理方法的比较

紫外光谱数据通过预处理可以减少噪音和干扰，

提高信噪比，提取出更多有效光谱信息，从而增强光

谱的稳定性和分辨率 [17]。本研究中首先采用 Gaussian 
Filter 平滑法对光谱进行平滑处理，平滑窗口为 5，
后对比了平滑后归一化（Normalize）、多元散射校

正（MSC）、标准正态变量变换（SNV）、一阶导数

和二阶导数预处理方法对 SVR 模型的影响，依据校

正均方根（RMSE）和相关系数（R2）值考察数据预

处理效果，其中 RMSE 越小，R2 值越大，模型的拟

合度越高、稳定性越好 [9]。不同预处理方式 RMSE 和

R2 值如表 2 所示。无预处理时，除 C 牌号外，其他

三个牌号烟用爆珠内液 SVR 模型 R2 值均大于 0.95。
平滑后 Normalize、MSC、SNV 和一阶导数预处理均

能提高 C 牌号烟用爆珠内液 SVR 模型 R2 值，仅二阶

导数预处理显著降低了 C 牌号烟用爆珠内液 SVR 模

型R2 值，可能是因为光谱数据中带有少许随机噪声，

采用导数方法时放大了这些噪声信号，从而导致信噪

比降低。综合比较平滑后归一化、MSC、SNV 和一

阶导数预处理方法，其中归一化法预处理结果略优于

其他预处理结果。因此，平滑加归一化被选为最优预

处理方法。
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表 2 不同预处理方法不同牌号烟用爆珠内液 SVR 模型 RMSE 和 R2 值

Tab.2 RMSE and R2 values of the SVR models for different brands of cigarette breakable capsules under different preprocessing methods

预处理方法
A B C D

RMSE R2 RMSE R2 RMSE R2 RMSE R2

无处理 0.0846 0.9905 0.0758 0.9919 0.2135 0.9455 0.1827 0.9585

平滑 0.0845 0.9905 0.0759 0.9919 0.2139 0.9448 0.1825 0.9587

平滑 + 归一化 0.0828 0.9909 0.0762 0.9919 0.1685 0.9640 0.1397 0.9755

平滑 +SNV 0.0968 0.9876 0.0953 0.9871 0.1716 0.9624 0.1598 0.9685

平滑 +MSC 0.0979 0.9873 0.0963 0.9868 0.1713 0.9615 0.1596 0.9684

平滑 + 一阶导数 0.0817 0.9911 0.0751 0.9921 0.1796 0.9625 0.1710 0.9640

平滑 + 二阶导数 0.2786 0.9238 0.2108 0.9448 0.7232 0.7034 0.7664 0.7158

注：SVR 模型参数：SVM type: Regression (ε-SVR)；Kernel type: Radial basis function；γ=0.00990099；C value=1；ε value=0.1. 

2.1.4　SVR 类型和参数的确定

不同核函数构建不同牌号烟用爆珠内液 ε-SVR
模型的 RMSE 和 R2 值以及最优参数如表 3 所示，

选用 RBF 核函数和 Polynomial 核函数时，ε-SVR
能得到较好的拟合，选用 Linear 核函数时其次，

而选用 Sigmoid 核函数时，RMSE 值明显高于其他

核函数，而 R2 明显低于其他核函数，尤其是 C 牌

号烟用爆珠内液 ε-SVR 模型，R2 值仅有 0.2540。
不同核函数构建不同牌号烟用爆珠 ν-SVR 模型的

RMSE 和 R2 值以及最优参数如表 4 所示，选用不

同核函数对 ν-SVR 模型的影响表现出与 ν-SVR 相

似的结果，SVR 模型效果最优的是 RBF 核函数，

然后依次是 Polynomial 核函数和 Linear 核函数，

最差的是 Sigmoid 核函数。对比同种核函数，不同

表 3 不同核函数构建不同牌号烟用爆珠内液 ε-SVR 模型的 RMSE 和 R2 值以及最优参数

Tab.3 RMSE, R2 values and optimal parameters of the ε-SVR models with different kernel functions for different brands of breakable capsules 

核函数

Kernel function

A 牌号 （Brand A） B 牌号 （Brand B） C 牌号 （Brand C） D 牌号 （Brand D）

RMSE R2
Parameter

RMSE R2
Parameter

RMSE R2
Parameter

RMSE R2
Parameter

γ C γ C γ C γ C

Radial basis function 0.0578 0.9959 0.01 100 0.0610 0.9948 0.01 100 0.0675 0.9956 0.1 100 0.0724 0.9958 0. 100

Linear 0.1193 0.9811 — 1 0.1272 0.9769 — 1 0.2148 0.9409 — 1 0.1848 0.9560 — 1

Polynomial 0.0672 0.9940 10 10 0.0727 0.9926 10 0.01 0.0773 0.9923 10 0.01 0.0738 0.9930 100 10

Sigmoid 0.2900 0.8917 0.01 0.1 0.5196 0.6242 0.01 1 0.7677 0.2540 0.01 1 0.6102 0.6167 0.01 1

注：ε=0.1

表 4 不同核函数构建不同牌号烟用爆珠内液ν-SVR 模型的 RMSE 和 R2 值以及最优参数

Tab.4 RMSE, R2 values and optimal parameters of the ν-SVR models with different kernel functions for different brands of breakable capsules 

核函数

Kernel function

A 牌号 （Brand A） B 牌号 （Brand B） C 牌号 （Brand C） D 牌号 （Brand D）

RMSE R2
Parameter

RMSE R2
Parameter

RMSE R2
Parameter

RMSE R2
Parameter

γ ν γ ν γ ν γ ν

Radial basis function 0.0030 1.0000 0.1 0.5 0.0649 0.9999 0.1 0.5 0.0224 0.9994 0.1 0.745 0.0231 0.9993 0.1 0.99 

Linear 0.1447 0.9727 — 0.255 0.1740 0.9617    — 0.255 0.3379 0.9067 — 0.255 0.2196 0.9466 — 0.255 

Polynomial 0.0490 0.9968 0.1 0.255 0.0457 0.9974 0.1 0.255 0.1074 0.9866 0.1 0.255 0.0923 0.9927 0.1 0.255 

Sigmoid 0.3464 0.8407 0.01 0.255 0.5126 0.6314 0.01 0.5 0.7093 0.3659 0.01 0.255 0.5475 0.6201 0.01 0.255

注：C value=1
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表 5 不同牌号烟用爆珠内液ν-SVR 模型校正集预测结果

Tab.5 The predicted values of the calibration set in ν-SVR models for different brands of cigarette breakable capsules

A 牌号模型 B 牌号模型 C 牌号模型 D 牌号模型

A 牌号 其他牌号 B 牌号 其他牌号 C 牌号 其他牌号 D 牌号 其他牌号

平均值 1.0066 -1.0017 1.0047 -1.0021 0.9992 -1.0013 1.0046 -0.9980

标准偏差 0.0065 0.0017 0.0112 0.0026 0.0411 0.0111 0.0239 0.0236

2.2.2　SVR 模型对验证集样本的预测效果

利用四种不同牌号烟用爆珠内液的 ν-SVR 模型对

未参与建模的验证集样本进行分析预测，结果如图 2
所示。由图 2（a）可知，A 牌号烟用爆珠样品分类变

量验证集样本的预测值分散在 1 附近，其他分类变量

的预测值分散在 -1 附近。因此，根据判别规则该模型

对验证集样本中A牌号的烟用爆珠内液均能准确判别，

对A牌号烟用爆珠内液样品的正确判别率为 100%。B、
C 和 D 牌号烟用爆珠内液 ν-SVR 模型对其样本同样具

有较好的判别能力，正确判别率均为 100%。

注：a: A 牌号烟用爆珠；b: B 牌号烟用爆珠；c: C 牌号烟用爆珠；d: D 牌号烟用爆珠。

Note：a: breakable capsules of brand A；b: breakable capsules of brand B；c: breakable capsules of brand C；d: breakable capsules of brand D.

图 2 不同牌号烟用爆珠内液ν-SVR 模型验证集样品预测结果

Fig.2 Predicted values of the validation set in ν-SVR models for different brands of cigarette breakable capsules 

SVR 模型时 RMSE 和 R2 值，选用 RBF 核函数和

Polynomial 核函数时，ν-SVR 模型优于 ε-SVR 模型；

选用 Linear 核函数时，ε-SVR 模型优于 ν-SVR 模型；

选用 Sigmoid 核函数，ε-SVR 模型和 ν-SVR 模型

拟合效果均不大理想。综合考虑 SVR 类型和核函

数类型，RBF 核函数构建的 ν-SVR 模型拟合效果

最好，RMSE 达到最小，R2 值均≥ 0.9993。因此，

本研究选用 ν-SVR 模型，并选用 RBF 作为 SVR 的

核函数。

2.2　SVR 模型的验证

2.2.1　对校正集样本的验证结果

四种不同牌号烟用爆珠内液样品 ν-SVR 模型校正

集样本的验证结果如表 5 所示。由表 5 可知，四种牌号

烟用爆珠内液样品自身分类变量校正集样本的预测值分

散在 1 附近，其他分类变量的预测值分散在 -1 附近，

相对标准偏差均在 5% 以内。因此，根据判别规则该模

型对校正集样本中四种牌号的烟用爆珠内液均能准确判

别，正确判别率为100%，说明该模型有较高的判别能力。
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2.3　烟用爆珠内液的稳定性判别

以A牌号为例，基于紫外光谱图谱和 ν-SVR模型，

选取正常 6 个批次，每批次 16 个样品，共计 96 个样

品的 值建立 A 牌号质量控制图，并选取 48 个样品对

控制图进行测试，其中正常样品（W1）、其他牌号样

品（W2）、混有其他牌号的 A 样品（W3）、浓度降

低的 A 样品（W4）以及浓度增加的 A 样品（W5）各

12 个，其中样品浓度增减通过调节无水乙醇的体积实

现，增减幅度依次为 5%、10%、20%、30%、40%、

50%，平行两次。对 96 个正常样品检测结果按照批

次顺序依次编为 1~96 号，W1 类样品的检测结果编为

97~108 号，以各样本编号对应的 y 值作单值控制图，

如图 3（a）所示，中心线为 1.0070，控制上限和控制

下限分别为 1.0293 和 0.9846。对 W2 和 W3 类样品的

检测结果进行编号，依次编为 1~24 号，W4 和 W5 类

样品的检测结果按照浓度改变幅度由小到大进行编

号，依次编为 25~48 号，同样作图，如图 3（b）所示， 
W2 和 W3 类样品较正常样品成分发现改变，检测结果

均在模型控制限外。随着浓度变化幅度增大，W4 类

样品分类变量值逐渐减小，同样的浓度变化幅度，W5

类分类变量值的变化幅度不明显；当浓度变化幅度在

5% 时，W4 和 W5 类样品检测结果均在控制限以内；

当浓度变化幅度大于 10% 时，检测结果均在控制限

外；因此当浓度变化幅度超过 10% 时即可检测出样品

浓度的变化。以上结果表明，基于烟用爆珠内液样品

ν-SVR 模型的分类变量值建立的质量控制图可以有效

地监控爆珠内液的质量变化，提示样品错、混以及浓

度改变等问题，对烟用爆珠产品质量进行判别。

2.4　UV 方法与顶空 -GC/MS 方法的比较

对 A 牌号正常样品以及 W1~W4 类样品分别进行

顶空 -GC/MS 分析，结果图 4 所示，其中样品浓度的

增减通过调节 GC 分流比实现。W1 类样品谱图（图

4b）与正常样品谱图（图 4a）一致，W2~W4 类样品

谱图（图 4c~4e）与正常样品谱图不同，出现少峰、

多峰、响应信号变化等问题，判断样品稳定性改变，

结果与 UV 方法一致，支持了 UV 图谱结合 SVR 算

法的准确性。

GC/MS 方法可以对爆珠内液成分进行分析，得

到更多化学信息，且能分析出现异常样品质量问题的

具体原因。而 UV 方法则相对更为简便快捷，仪器及

操作要求低，易于推广，适用于大规模工业生产中对

烟用爆珠内液质量稳定性的日常监测。因此可将 GC/
MS 方法和 UV 法的优势相结合，为烟用爆珠内液质

量稳定性的判别提供一种指导性方法。烟用爆珠内液

作为多种香精香料调和制成的混合体系，若其稳定性

发生变化，将一定程度影响感官评吸结果，而烟用爆

珠内液稳定性变化幅度对感官评吸的影响程度还需进

一步研究与探讨。

 注：a: 正常样品；b: 改变样品。a: normal samples；b: modified 
samples.

图 3  A 牌号烟用爆珠内液质量控制图

Fig.3 Quality control chart for liquid in breakable capsules of brand A 

注：a：正常样品；b：W1 类样品；c：W2 类样品；d：W3 类样品；

e：W4 类样品。

Note：a：Normal sample；b：W1 Sample；c：W2 Sample；d：W3 
Sample；e：W4 Sample.

图 4  A 牌号烟用爆珠内液的 GC/MS 图谱 

Fig.13  The GC/MS spectra of liquid sample in breakable 
capsule of brand A
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3　结论

（1）通过无水乙醇稀释烟用爆珠内液，紫外光

谱扫描获得烟用爆珠内液紫外光谱数据，光谱数据经

平滑和归一化预处理后，建立四种不同牌号烟用爆珠

的 SVR 模型。

（2）采用径向基核函数，四个牌号烟用爆珠内

液 ν-SVR 模型的校正集分类变量的预测值与实测值

的相关系数均≥ 0.9993，ν-SVR 模型对于参与建模的

400 个烟用爆珠内液样本（校正集）和未参与建模的

80 个烟用爆珠内液样本（验证集）的判别准确度均

为 100%，模型拟合性好，预测精度高，判别能力强。

以烟用爆珠内液样品 ν-SVR 模型的分类变量值建立

的质量控制图可以有效地判别爆珠内液的稳定性，且

判定结果与 GC/MS 检测结果一致。

（3）紫外光谱技术结合 SVR 算法可对不同牌号

烟用爆珠内液质量进行有效判别，提示样品错、混以

及浓度改变等质量问题，且方法快速、准确、经济环

保、易于推广。
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Quality stability inspection of liquid contained in flavored capsules for cigarettes 
based on ultraviolet spectroscopy and SVR algorithm

ZHU Ling,  TANG Jie,  XU Jiadong,  HU Xingfeng,  PENG Zhong,  TAN Guanglu,  ZHU Lijun*

Technology Center of China Tobacco Chongqing Industrial CO., LTD, Chongqing 400060, China

Abstract：Based on ultraviolet (UV) spectroscopy and SVR (support vector machine regression) algorithm, a method for the 

determination and stability analysis of breakable capsules in cigarette was established. The internal liquid of breakable capsules was diluted 

with anhydrous ethanol, followed by UV scanning and spectral pretreatment, four SVR models of different  capsule brands were established 

and validated. Results show that: (1) The optimal UV spectrum pretreatment method was smoothing and normalization, the optimal type of 

SVR was ν-SVR, and the optimal kernel function was radial basis function. (2) The correlation coefficient between predicted and measured 

values of the classification variables in the ν- SVR model calibration set were all more than 0.9993 for four capsule brands.  The prediction 

accuracy of SVR model was 100% for both 400 samples of breakable capsule inner liquid (calibration set) and 80 samples of breakable 

capsule inner liquid (validation set) that were not involved in the modeling, indicating high accuracy and efficiency. (3) The stability of 

breakable capsules could be effectively evaluated by quality control chart based on classification variable values of SVR model, and the 

evaluation results were consistent with those of GC/MS method. It can be concluded that UV spectra combined with SVR algorithm could 

be used for quality evaluation of liquid in cigarette breakable capsules, and the method was rapid, accurate, economical, and environment-

friendly.
Keywords：breakable capsules; UV spectra; headspace-GC/MS; SVR algorithm; kernel function; quality control chart
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