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贵州烤烟中生物碱的偏最小二乘回归分析 

蔡凯，向章敏，周淑平*，耿召良，葛永辉，张婕  

(贵州省烟草科学研究院，贵州 贵阳 550081) 
 

摘 要：采用多元统计分析方法，对贵州 2010和 2011年 124个烤烟样品中的 8种生物碱进行偏最小二乘回归分
析。结果表明：假木贼碱、 二烯烟碱、新烟草碱及可替宁对烟碱含量的影响最大；通过偏最小二乘回归方程对
烟碱含量进行预测，训练集 119个样本的预测值与测定值之间的相对标准偏差都小于 17.04%，其中有 109个样本
小于 10.00%；用检测集 5个样本进一步对方程进行验证，其预测值与测定值之间的相对标准偏差都小于 6.72%。 
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Partial least squares regression analysis of the alkaloids of  
flue-cured tobacco in Guizhou 
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Abstract: Using the method of multivariate statistical analysis, we have conducted the partial least squares regression 
analysis(PLSRA) of 8 kinds of alkaloids of 124 flue-cured tobacco samples in 2010 and 2011 in Guizhou. The result 
shows that nornicotine, nicotyrine, anatabine and cotinine have the greatest influence on nicotine content. By partial least 
squares regression equation to predict the content of nicotine. We have found that the relative standard deviation between 
predicted value of 119 samples of the training set and their measured value is less than 17.04% and that in 109 of them is 
less than 10.00%. At last, 5 samples of the detecting set have been applied to validate the partial least squares regression 
equation. The result shows that the relative standard deviation between predicted value and measured value is less than 
6.72% and a good fitting has been obtained. 
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生物碱是烟草的重要组成成分。生物碱决定烟
叶的感官品质及可用性，直接影响烟草制品的评吸
质量、烟气特征和安全性等[1]。烟草中常见的生物
碱有 8种，即烟碱、降烟碱、麦斯明、假木贼碱、
二烯烟碱、新烟草碱、2, 3、–联吡啶及可替宁[2]，其
中烟碱占生物碱总量的 95%左右[3]。优质烤烟要求
烟碱含量适中，烟碱含量过高，刺激性大、味苦、
烟味粗糙；含量过低，则烟气没有劲头，吃味平淡。
其余几种生物碱含量虽低，但可直接影响烟叶的香
气品质[4–5]。 
目前，烟草生物碱之间关系的研究常采用简单

相关及组成比例分析方法[6–8]，但这些方法只能同

时对 2种生物碱进行分析，不能同时阐述多种生物
碱之间的关系。笔者采用偏最小二乘回归分析[9]方
法，研究贵州烤烟烟叶中 8种生物碱含量之间的关
系，建立了烟碱与其他 7种生物碱之间的偏最小二
乘回归方程，以期为开展生物碱之间的关系研究提
供新方法。 

1 材料与方法 

1.1 材 料 

2010和 2011年于贵州 43个县的烟区选择有代
表性的采样点 62个，取 C3F烟叶，共 124个样本。
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烤烟品种为当地主栽品种 K326、云烟 87、云 97。
2年的取样点相同或类似。 

1.2 烟叶生物碱含量测定 

生物碱含量的测定参照文献[10]方法。样本重
复测定 3次后取平均值进行数据分析。 

1.3 数据处理 

采用 SIMCA–P 11.5，对 124 个样本(119 个样
本作为训练集进行建模，5 个样本作为检测集进行
预测检验)的 8种生物碱进行偏最小二乘回归分析。
以烟碱(1)为因变量 Y(mg/g)，降烟碱(2)、麦斯明(3)、
假木贼碱(4)、二烯烟碱(5)、新烟草碱(6)、2, 3、–联
吡啶(7)和可替宁(8)为自变量 X(μg/g)进行建模。 
偏最小二乘回归分析建模：将数据标准化后，

分别提取自变量组 X和因变量组 Y的第 1对主成分
T1和 U1，T1和 U1各自尽可能多地提取所在变量组
的信息，且使相关程度达到最大。继续按照相同的
要求提取第 2 对主成分 T2和 U2，直到回归方程达
到一个较满意的精度后停止提取，最终用提取得到
的主成分建立 Y与 X的回归方程[11]。SIMCA–P软件
进行偏最小二乘回归分析建模的基本步骤有模型
验证、自变量的重要性指标诊断、因变量 Y和自变
量X之间的相关性，最后得到偏最小二乘回归方程。 

2 结果与分析 

2.1 模型检验 

对烤烟中 8 种生物碱进行 Pearson 相关系数分
析，得到相互之间的相关系数，都达到了极显著
(P<0.01)要求。用偏最小二乘回归分析法对其作进
一步分析。将数据标准化后，20倍交叉验证进行自
动拟合，得到含有 2个成分的模型。模型累积对变
量 X的解释能力(R2Y)为 84.3%，累积预测 Y的能力
(Q2)为 88.0%，表明该模型的模拟效果较好。从图 1
得，该模型 R2Y–截距和 Q2–截距分别为–0.012 1和
–0.129。依文献[12]可知，可靠的模型 R2Y–截距和 
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图1 偏最小二乘回归置换检验 
Fig. 1 PLS permutation test  

Q2–截距应分别小于 0.4和 0.05，表明模型可靠，不
存在过拟合现象。 

2.2 重要性指标诊断 

自变量(X)对因变量(Y)的解释能力常用重要性
指标(VIP)来衡量。如果所有X对Y的解释能力相同，
则所有 X的 VIP值为 1；如果 VIP大于 1，则认为
该自变量对 Y具有更强的解释能力。从图 2可得，
假木贼碱、新烟草碱、二烯烟碱及可替宁的 VIP值
大于 1，其他稍低于 1，表明各自变量对 Y 有较强
的解释能力，自变量的选择较合理。 
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图2 自变量重要性指标 
Fig.2 Variable importance in projection 

 

2.3 烟碱与其他生物碱的相关性  

从载荷图(图 3)可得，烟碱与其他 7种生物碱在
第 1成分上呈高度正相关。其中烟碱与假木贼碱、 
二烯烟碱、新烟草碱及可替宁在同一区域，表明这

4种生物碱对烟碱的含量影响最大。这与 VIP值得
到的结果类似。 
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图3 烟碱与其他生物碱的载荷图 
Fig. 3 Loading plot between the nicotine and other alkaloids  

2. 4 回归方程的建立及样本预测 

拟合获得标准化方程：Y1 =3.996 4+0.051 38X2– 
0.014 63 X3 +0.332 0 X4 +0.175 7 X5 +0.156 8 X6+ 
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0.087 10 X7 +0.249 9 X8。为了能够直接得到预测结果，

将系数非标准化后得到方程：Y1=5.704 6+0.001 588 X2– 
0.040 11 X3+0.067 88 X4 +0.588 4 X5 +0.002 991 X6+ 
0.279 2 X7+0.378 5 X8。训练集样本的拟合结果如图

4 所示。119 个初烤烟叶中，有 109 个样本的预测
值与测定值相对标准偏差小于 10%，7个样本(编号

15、67、86、93、96、103、106)小于 15%，3个样
本(编号18、29、33)分别是17.04%，16.00%和16.26%。
用检测集对方程进一步验证，预测结果与测定结果

差别较小(表 1)，表明该模型能较好地解释 8种生物
碱之间的关系。 
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图4 训练集预测结果 
Fig. 4 Prediction of training set  

表1 检测集预测结果 
Table 1 Prediction of detecting set 

地点 品种 生物碱检测结果/
(mg·g–1) 

生物碱预测结果/
(mg·g–1) 

RSD/%

贵阳 云 87 29.490 26.816 6.72

黔东南 云 87 30.653 29.148 3.56

遵义 云 97 17.535 19.055 5.87

黔西南 云 87 19.651 20.754 3.86

遵义 K326 24.446 22.822 3.56
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