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基于烟丝挥发 / 半挥发性组分构建卷烟果香 

风格特征预测模型
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摘 要：用 GC-MS/MS 检测了 80 种国内市售成品卷烟烟丝中 73 种挥发 / 半挥发性成分，通过因子分析和逐步线性回归建立了

卷烟果香风格特征预测模型。研究发现：① 7 个公因子对原指标的累积方差解释率为 87.77%；②含 N 或 O 原子的羰基化合物，

环酮及长链羧酸类，烯醇，苄醇类化合物，D/L- 薄荷醇等对果香风格特征贡献较大；③模型对于训练集果香评吸指标具有较好

的拟合效果，决定系数 R2 = 0.939，对测试集也具有较好的预测能力，平均绝对误差（MAE）=0.1876，预测结果可以接受，适用

于预测卷烟果香风格特征。
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卷烟产品品质的提升 , 关键在于感官品质的提升，

如何建立卷烟感官品质的评价方法一直都是行业的研

究热点 [1-4]。目前，卷烟感官品质的评价主要是通过

专家评吸来进行，并已发布实施了相关国家和行业标

准 [5-6]。但由于评吸者存在主观性 [7-8]，评吸结果的重

现性与稳定性存在一定的不足 [9-10]。感官特征与化学

成分之间存在内在联系，不同化学组分会对卷烟感

官特征产生不同程度的影响 [11-14]。产品品质特征的预

测早先多见于食品的口味风格判断 [15-16]，近年来，基

于化学成分的卷烟感官评价方法研究也有了较多的报

道。如吴宁宁等 [10] 通过烟丝提取物的 GC/MS 数据和

主成分回归（PCR）方法预测卷烟烟气的感官特征；

王明锋等 [17] 通过相关分析和多元线性回归（MLR）
方法考察了影响卷烟感官舒适性的相关因素及应用技

术；林顺顺等 [18] 和沈宁等 [8] 分别采用偏最小二乘回

归（PLSR）方法研究烟叶常规化学等成分对市售卷

烟感官品质特征的影响。但上述研究多集中于研究烟

叶的化学组分与感官的关系，且存在仅使用色谱图数

据点建模，无法构建化学指标含量与感官评吸结果数

据的关联模型；分析指标数量不足，无法全面综合衡

量化学指标对某一感官特性的影响；统计方法缺乏内

外部验证，无法建立稳健的校正模型，或所使用的模

型并不适用于所研究体系等。

基于化学成分含量对卷烟感官品质特征建模实际

上可以理解为处理一种广义灰色体系 [19]，即一种复

杂的多组分体系，且其影响因素不清晰，主要依靠

已有的化学或物理方法所得的定量数据作为标杆来

分析，并以此建模。因此，本研究采用因子分析 (Factor 
Analysis) 降维 [20-21]，并采用逐步线性回归方式建模 [22-23]，

通过模型的构建研究烟丝挥发性 / 半挥发性成分对卷烟

果香特征指标的影响，旨在为卷烟产品的配方设计、

品质提升和管控提供参考。

1 材料与方法

1.1 试验材料

80 种国内市售成品卷烟（盒标焦油 8~12 mg/ 支，
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盒标烟碱 0.6~1.2 mg/ 支，盒标 CO 9~13 mg/ 支，

2015 年分别购自昆明市、上海市、长沙市等市场）；

水符合 GB/T 6682 中一级水的要求；无水乙醇、丙二

醇、乙醚（色谱纯，德国 Merck 公司）；73 种挥发

性有机化合物标样（具体见表 2）（分析纯或以上，

美国 Sigma 公司）；萘（内标，纯度 99%，百灵威

科技有限公司）。

1.2 试验仪器

Scion TQ 三重四极杆气质联用仪（德国 Bruker
公司）；HY-4 往复式调速多用振荡摇床（振荡频率

调节为 150 r/min，江苏省金坛市友联仪器研究所）；

AT201 电子分析天平（感量 0.0001g，瑞士 Mettler-
Toledo公司）；5000μL移液器（德国Eppendorf公司）；

Milli-Q 超纯水仪（美国 Millipore 公司）。

1.3 方法

1.3.1 标准工作溶液配制

分别称取 73 种有机化合物标样各 0.0050 g（或

0.0100 g）于不同的 50 mL（或 100 mL）容量瓶中，

用无水乙醇丙二醇混合溶液（无水乙醇：丙二醇 =  
9: 1）定容，配制成质量浓度为 100μg/mL 的标准储

备液，摇匀后倒入棕色香精香料瓶中封存，同时放入

4 ℃冰箱中冷藏备用。以乙醚为溶剂，采用上述标准

工作储备溶液制备系列标准工作溶液，该系列标准工

作溶液至少配制 5 级，其浓度范围应覆盖样品中挥发

性有机化合物的含量，其中内标萘浓度为 1μg/mL。
1.3.2 样品处理与分析

随机取新开包的同一品牌的烟支进行试样制备，

每个实验样品制备 3 个平行样。剥去卷烟纸和滤嘴，

取出烟丝，记录重量，再分别放入 3 个 100 mL 锥形

瓶中，作为试样。在试样中分别加入 1 mL 60 μg/mL 的

内标萘、9 mL 乙醚，迅速盖上盖摇匀，置于震荡摇

床上震荡 2 h，用 10 mL 针筒取上层萃取液经 0.22μm
微孔滤膜过滤，供 GC-MS/MS（气相色谱 - 质谱 / 质
谱仪）分析，分析条件为：色谱柱：DB-5MS（30 m × 
0.25 mm，0.25 μm，美国 Agilent 公司）弹性石英毛

细管色谱柱；进样口温度：250 ℃；载气：He，恒流模式，

柱流量 1 mL/min，进样量：1μL，分流比：10: 1；升温程

序：50 ℃（2 min），以5 ℃ /min的速率升温至 250 ℃（20 
min）；传输线温度：250 ℃；电离方式：EI；离子源

温度：170 ℃；电离能 70 eV；灯丝电流：80μA；全扫

描监测 Full scan 模式，扫描范围：10~500 amu；多反

应监测 MRM 模式。选择 IS( 萘 ) 作为内标物，其定量

离子对为：128/101.9、碰撞能为：22eV。其他组分的

定性、定量离子对，碰撞能选择参数略。

对照标样的保留时间、定性离子对和定量离子对，

确定试样中的目标化合物。当试样和标样在相同保留

时间处（±0.2 min）出现，且各定性离子的相对丰度

与浓度相当的标准溶液的离子相对丰度一致，则判断

样品中存在对应的被测物。每个样品平行测定 3 次。

根据试样中目标化合物的定量离子峰面积计算样品中

挥发性及半挥发性有机化合物的含量。试样中挥发性

及半挥发性有机化合物的含量按式（1）进行计算：
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其中，Cs 表示试样中某一种特征物质的含量，

单位为 mg/kg；As 为试样中挥发性或半挥发性有机

化合物的峰面积，单位为 U( 积分单位）；Ai 为内标

物质的峰面积，单位为 U( 积分单位）；Ci 为加入内

标物质的量，单位为 μg/mL；V 为萃取溶液的体积；

m 为称取烟丝质量，单位为 g；k 为各挥发性或半挥

发性有机化合物的标准工作曲线斜率；a 为各挥发

性或半挥发性有机化合物的标准工作曲线截距。经

测定，成品卷烟烟丝样品的检出限和定量限分别为

0.0020~2.1596 mg/kg、0.0065~7.1987 mg/kg。
1.3.3 卷烟果香风格特征评价

由云南中烟工业有限责任公司卷烟产品质量检测

中心组织 10 名国家级评烟委员组成的评吸小组对 80
种卷烟样品的感官特征进行评价 [6]，主要考察对感官

品质具有重要影响之一的果香香气风格评吸特征，特

征赋分范围为 0~10 分，评价的最小计分单位为0.5分，

取 10 人评吸结果的算术平均值，结果保留 2 位小数，

作为卷烟果香感官评分数据。

1.3.4 因子分析模型的建立

本研究由于涉及烟丝中 73 种挥发性 / 半挥发性

成分含量的测定，指标较多，所以考虑采用因子分析

模型 [24-25] 来进行降维。

1.3.5 数据分析

采用 SPSS 22.0 统计学软件的数据处理模块对不

同烟丝挥发 / 半挥发性化学指标与其果香感官评分进

行分析。采用因子分析和逐步线性回归方法来探索不

同卷烟果香风格特征与其物质基础间的关系。

2 结果与讨论

2.1 成品卷烟的果香风格特征分析

果香风格特征评分用变量 y表示，指标得分见表 1。
从表中可知，80 种卷烟果香风格特征的得分变化范

围为 0.500~3.000 分，品牌之间存在一定差异性。
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2.2 成品卷烟烟丝化学成分含量描述统计

卷烟样品烟丝化学组分总共包含 73 个指标，每

种组分用一个 xn(n=1~73) 变量表示，构成化学成分 X

矩阵，各组分含量的描述统计参见表 2。从表中可知，

不同化学组分的含量在卷烟烟丝中的差异较大；对于

同一组分，在不同品牌卷烟中其含量也存在较为明显

的差异。

表 1 成品卷烟样品的感官香气风格特征得分描述统计

Tab.1 Descriptive statistics for score of finished cigarette samples sensory aroma style features

项目 最小值 最大值 范围 平均值 标准偏差 方差 偏度 峰度

果香 0.500 3.000 2.500 1.840 0.800 0.640 -1.263 0.778

注：有效样本量 N = 80。

表 2 成品卷烟样品烟丝中 73 种化学组分含量描述统计

Tab.2 Descriptive statistics for 73 chemical components of finished cigarette samples                                     mg/kg

检测指标 最小值 最大值 平均值 标准偏差

3- 羟基 -2- 丁酮 (x1) 0 4.174 2.764 0.774
异丁酸乙酯 (x2) 0.113 0.317 0.183 0.049
乙酸异丁酯 (x3) 0 0.145 0.043 0.048
丁酸乙酯 (x4) 0.149 0.37 0.28 0.071

2- 甲基四氢呋喃 -3- 酮 (x5) 1.848 2.969 2.446 0.254
乳酸乙酯 (x6) 17.369 42.332 32.263 8.596

2- 甲基吡嗪 (x7) 0 0.242 0.144 0.106
糠醇 (x8) 0.784 1.544 0.986 0.203

α- 当归内酯 (x9) 0.544 0.783 0.654 0.07
2,6- 二甲基吡啶 (x10) 0.165 0.26 0.193 0.025

戊酸乙酯 (x11) 0 0.061 0.006 0.017
3- 乙基吡啶 (x12) 0 0.725 0.285 0.129
5- 甲基糠醛 (x13) 0 0 0 0

6- 甲基 -5- 庚烯 -2- 酮 (x14) 0.103 0.187 0.146 0.026
2,3,5- 三甲基吡嗪 (x15) 0 0.094 0.052 0.03
甲基环戊烯醇酮 (x16) 0 1.267 0.816 0.4

R-(+)- 柠檬烯 (x17) 2.722 7.421 4.897 1.258
苄醇 (x18) 0.04 0.087 0.069 0.012
苯乙醛 (x19) 0.372 0.602 0.452 0.062

γ- 己内酯 (x20) 0.22 0.56 0.407 0.105
4- 羟基 -2,5- 二甲基 -3(2H)- 呋喃酮 (x21) 1.802 2.071 1.928 0.09

苯乙酮 (x22) 0.011 0.034 0.022 0.006
2- 乙酰基吡咯 (x23) 0.758 1.465 0.938 0.199

δ- 己内酯 (x24) 0 1.552 0.957 0.398
氧化异佛尔酮 (x25) 0 0.245 0.147 0.084

芳樟醇 (x26) 0 0 0 0
异戊酸异戊酯 (x27) 0 0.593 0.297 0.147
苯甲醛二甲缩醛 (x28) 0 0.021 0.001 0.005

苯乙醇 (x29) 0.404 0.934 0.549 0.159
麦芽酚 (x30) 71.283 81.374 76.158 3.422
异佛尔酮 (x31) 0 0.09 0.031 0.034

3,5,5- 三甲基环己烷 -1,2- 二酮 (x32) 0 3.73 2.241 1.639
γ- 庚内酯 (x33) 0 0 0 0
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L- 薄荷醇 (x34) 0 0.352 0.107 0.141
D- 薄荷醇 (x35) 0 0.515 0.156 0.207
α- 松油醇 (x36) 0 0 0 0
乙基麦芽酚 (x37) 0 25.383 16.924 10.83
β- 环柠檬醛 (x38) 0 0.4 0.211 0.194

香茅醇 (x39) 0.415 0.613 0.536 0.056
香芹酮 (x40) 0 0 0 0

苯乙酸乙酯 (x41) 0 0.406 0.131 0.154
香叶醇 (x42) 0 0 0 0
对茴香醛 (x43) 0 0.385 0.147 0.173
乙酸芳樟酯 (x44) 0 0 0 0
乙酸苯乙酯 (x45) 0 0.754 0.388 0.358
γ- 辛内酯 (x46) 0.016 0.046 0.029 0.009

4- 甲基 -2- 苯基 -1,3- 二氧戊环 (x47) 0 0 0 0
反式 - 肉桂醛 (x48) 0 0 0 0

茴香烯 (x49) 0.308 0.388 0.359 0.021
4- 乙烯基愈创木酚 (x50) 1.325 1.841 1.546 0.17

洋茉莉醛 (x51) 0.394 0.489 0.422 0.024
山楂花酮 (x52) 0.623 0.726 0.681 0.036
丁香酚 (x53) 0.558 1.14 0.816 0.201

γ- 戊基丁内酯 (x54) 0.047 0.156 0.096 0.03
二氢香豆酯 (x55) 0.15 0.258 0.196 0.027
δ- 壬内酯 (x56) 0 0.413 0.126 0.184
香兰素 (x57) 6.661 7.582 7.112 0.316

β- 二氢大马酮 (x58) 0.228 0.376 0.293 0.045
β- 石竹烯 (x59) 2.005 4.021 2.705 0.657

3- 乙氧基 -4- 羟基苯甲醛 (x60) 0 3.576 2.226 1.621
肉桂酸乙酯 (x61) 0 0 0 0
γ- 癸内酯 (x62) 0 0.49 0.246 0.227

β- 紫罗兰酮 (x63) 0.226 0.33 0.285 0.026
δ- 癸内酯 (x64) 0 0.193 0.081 0.093
覆盆子酮 (x65) 0.314 1.648 0.446 0.302

γ- 十一内酯 (x66) 0 1.787 0.657 0.36
δ- 十一内酯 (x67) 0.514 0.758 0.624 0.08
γ- 十二内酯 (x68) 1.083 1.935 1.453 0.243
δ- 十二内酯 (x69) 0.749 0.866 0.796 0.032
苯甲酸苯甲酯 (x70) 0.245 2.195 0.778 0.598
金合欢基丙酮 (x71) 27.309 79.305 55.466 16.431
肉桂酸苄酯 (x72) 1.841 2.485 2.089 0.194
肉桂酸肉桂酯 (x73) 5.742 13.771 8.067 2.589

注：有效样本量 N = 80。

续表 2

2.3 成品卷烟烟丝挥发性 / 半挥发性化学成分的因子

分析

对不同烟丝样本进行因子分析，计算前首先将

10 种未检出物质剔除。由于 63 种指标间量纲及数值

差异较大，所以从相关阵出发，采用主成分提取方法，

首先对取样足够度进行 Kaiser-Meyer-Olkin 及 Bartlett
检验，计算结果显示相关阵为非正定矩阵，说明存在

不大于零的特征向量。采用变量逐步带入筛选的方式

来剔除对自变量阵 X 影响极小的变量，具体作法为，

每次带入 X 中的一个自变量进行因子分析，考察相
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关阵是否为正定矩阵，如果不是正定矩阵则剔除该变

量，反之则保留。通过计算，一共有 34 个变量进入

因子分析模型，并进行最大方差法旋转，迭代 15 次

收敛。其取样足够度情况见表 3，由于 KMO= 0.775> 
0.5，且 Bartlett sig. <0.0001，呈 1% 显著性水平，说

明样本较适合于进行因子分析。34 个指标共可提取

7 个公因子，其所能解释原指标的累积方差贡献率为

87.77%，说明在用所提取的 7 个因子来表征原始指标

特性的同时，可保留大部分信息。

表 3 不同烟叶样本的 KMO 和 Bartlett 检验

Tab.3 KMO and Bartlett test of different tobacco samples 

Bartlett df Bartlett sig. 近似卡方值 KMO 度量

561 <0.0001 53215.043 0.775

通过因子得分系数矩阵可以列出不同烟叶各原始

指标通过线性组合而成的 7 个公因子的表达式，如公

式（2），公式中 iχ 为样本中各指标变量的标准化值，

iγ 为因子的得分系数， jF 为各因子的因子得分， i 的
取值范围为 (1，34)。据公式计算各样本的因子得分，

并保存为新变量 jF ， j  = 1~7，可用以替代原指标来
衡量烟叶的品质特征。

iijF χγχγχγ +++= 2211    （2）
采用因子旋转法（最大方差法）对 7 个公因子的

实际意义进行解释，如表 4 所示。

表 4 因子旋转矩阵

Tab.4 Factor rotation matrix                                                                               mg/kg

指标名称
公因子编号

1 2 3 4 5 6 7

3- 羟基 -2- 丁酮 0.223 0.239 0.124 0.070 -0.743 0.322 -0.216

异丁酸乙酯 0.699 -0.073 0.317 0.319 0.230 -0.187 -0.018

乙酸异丁酯 0.104 0.229 0.192 -0.320 0.030 0.854 0.057

丁酸乙酯 0.120 0.656 0.141 0.310 -0.534 0.104 0.144

2- 甲基四氢呋喃 -3- 酮 -0.172 0.200 0.663 0.456 -0.339 0.237 0.166

乳酸乙酯 -0.375 -0.026 0.318 0.330 -0.208 0.678 -0.278

糠醇 0.422 0.140 0.350 0.136 0.373 -0.611 0.180

α- 当归内酯 0.195 -0.040 0.011 0.786 -0.044 -0.049 0.043

2,6- 二甲基吡啶 0.175 -0.001 0.281 0.129 0.088 0.019 0.811

戊酸乙酯 0.226 0.662 0.553 -0.164 -0.152 -0.135 -0.032

3- 乙基吡啶 0.500 0.400 0.148 -0.218 0.032 -0.452 0.475

6- 甲基 -5- 庚烯 -2- 酮 0.374 0.503 0.288 0.579 -0.313 0.107 0.085

2,3,5- 三甲基吡嗪 0.309 0.799 -0.010 0.313 0.228 -0.236 0.101

甲基环戊烯醇酮 -0.119 0.474 0.527 0.164 -0.378 -0.182 -0.068

R-(+)- 柠檬烯 0.555 0.212 0.143 0.614 -0.039 -0.049 0.354

苄醇 -0.062 0.151 0.088 0.851 0.089 -0.213 0.215

苯乙醛 0.217 0.104 0.154 0.758 -0.168 0.384 -0.174
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γ- 己内酯 0.773 0.206 0.091 0.191 0.192 -0.082 0.419

4- 羟基 -2,5- 二甲基 -3(2H)- 呋喃酮 0.300 0.102 0.819 0.161 0.231 0.283 0.144

苯乙酮 0.474 0.321 0.172 0.373 0.108 0.552 -0.182

2- 乙酰基吡咯 -0.813 0.103 -0.064 0.214 0.396 -0.003 -0.227

δ- 己内酯 0.820 0.004 0.258 0.223 -0.260 -0.151 -0.200

氧化异佛尔酮 0.767 0.112 -0.165 0.282 0.052 0.312 0.399

异戊酸异戊酯 0.566 0.364 0.176 0.353 -0.497 -0.121 -0.154

苯甲醛二甲缩醛 0.290 0.663 0.525 -0.170 -0.098 0.023 -0.137

苯乙醇 -0.794 -0.190 0.133 0.020 0.379 -0.132 -0.291

麦芽酚 -0.018 -0.002 0.899 0.004 0.266 0.195 0.145

异佛尔酮 -0.062 0.901 0.165 -0.026 0.045 0.246 0.012

L- 薄荷醇 -0.043 0.093 0.169 -0.031 0.874 -0.056 -0.040

D- 薄荷醇 -0.053 -0.011 0.088 0.020 0.919 0.053 0.035

乙基麦芽酚 -0.030 -0.241 0.500 -0.487 0.543 0.190 -0.195

β- 环柠檬醛 -0.273 0.325 0.021 -0.140 0.072 0.261 -0.806

香茅醇 0.184 0.196 0.831 0.126 0.012 -0.133 0.071

乙酸苯乙酯 -0.066 0.838 -0.112 0.266 -0.117 0.196 -0.236

注：a. 提取方法：主成分分析法；b. 旋转方法：带 Kaiser 规范化的最大方差法。

续表 4

2.4 果香风格特征与烟丝挥发性 / 半挥发性化学成分

的逐步线性回归分析

2.4.1 逐步线性回归模型的建立

将 80 种卷烟样品随机分为训练集（50 种）和测

试集（30 种）两个数集，以训练集样品烟丝中 34 种

化学组分的 7 个因子得分为自变量矩阵 X，以样品果

香风格特征得分指标为因变量 Y 进行逐步线性回归

分析，步进法标准为：7 个自变量 x 逐步进入方程，

考察方程有效性 F 的概率值 P，当 P> 0.10 时则剔除

该变量，当 P ≤ 0.05 时则选择进入方程。通过筛选，

公因子 2、3、4、5、6 合计 5 个变量进入回归方程。

回归方程的摘要参见表 5，从表中可知，方程的决定

系数 R2= 0.939，调整决定系数 R2’= 0.929，说明回归

方程的拟合效果优良。

通过 5 个变量的标准化回归系数可以列出标准

化回归预测方程，即：Y = 0.254 X2 - 0.596 X3 + 0.352  
X4 - 0.449 X5 - 0.441 X6。将样本的 5 个因子得分带入

方程即可求出相应的果香评吸得分。回归方程的系数

经 t 检验均显著。

表 5 回归模型摘要

Tab.5 Regression Model Summary

模型 R R2 R2’ 标准偏斜度误差
变更统计资料

R2’ F 值变更 df1 df2 显著性

1 0.969a 0.939 0.929 0.2131 0.939 90.051 5 49 0.000
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2.4.2 线性回归模型的验证

将测试集（30 种样品）34 种化学组分含量代入

2.4.1 中所建立的线性回归模型中计算并预测果香评

吸得分值 Y，并与感官评吸结果对比作图 1，从图中

可以看出模型对测试集的预测效果较好，预测值与实

际值在每个样本上的误差较小。预测值与实际评吸的

MAE 值（平均绝对误差）为 0.1876，说明所建立的模

型对于果香这一感官品质指标具有较好的预测能力。

图 1 测试集果香风格特征预测值与感官评吸值对比

Fig.1 predictive value and sensory evaluation results of fruity style 
characteristics by test Set Model

3 结论

构建了卷烟果香风格特征预测模型，该模型拟合

及预测效果优良，决定系数 R2= 0.939, 调整决定系数

R2’= 0.929，测试集平均绝对误差（MAE）=0.1876。
该模型可指导加料配方的调整和生化处理，可为针对

性调控卷烟果香风格特性提供支撑。
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Establishment of quantitative prediction model for fruit note of cigarette based on volatile/semi-
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Abstract: 73 volatile/semi-volatile components in 80 cigarette brands sold in the market were detected by GC-MS / MS method to establish 

a prediction model for fruity style characteristic of cigarette by factor analysis and step-wise linear regression method. Results showed that 

① The cumulative variance interpretation rate of seven common factors to the original indicators was 87.77%. ② Carbonyl compound 

containing N or O atoms, cyclic ketones and long-chain carboxylic acids, alcohol, benzyl alcohol compound, D/L-menthol had greater 

contribution to fruity characters. ③ Regression model had good result for smoking fruity index of the training set, with determination 

coefficient R at 0.939. The model also had great predictive ability for smoking fruity index of the testing set, with mean absolute error at 

0.1876 only. With accurate regression and prediction results, the model could be used as an objective method to predict sensory quality in 

cigarette.
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