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基于热解动力学参数的烟叶总糖、还原糖定

量分析方法

(57)摘要

本发明公开了烟叶检测技术领域的一种基

于热解动力学参数的烟叶总糖、还原糖定量分析

方法，包括：采集待测烟叶样品的热失重微分曲

线；对采集的热失重微分曲线进行高斯分峰拟

合，得到若干拟合的高斯峰；对每个拟合的高斯

峰分别进行热解动力学参数的提取；将提取出的

热解动力学参数输入建立的校正模型，获得待测

烟叶样品的总糖、还原糖含量。本发明能够快速、

准确地测定烟叶中的总糖、还原糖含量，同时，具

有操作过程简单、快捷，样品用量少，无需溶剂处

理，绿色环保等特点。
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1.一种基于热解动力学参数的烟叶总糖、还原糖定量分析方法，其特征在于，包括：

采集待测烟叶样品的热失重微分曲线；

对采集的热失重微分曲线进行高斯分峰拟合，得到若干拟合的高斯峰；

对每个拟合的高斯峰分别进行热解动力学参数的提取；

将提取出的热解动力学参数输入建立的校正模型，获得待测烟叶样品的总糖、还原糖

含量；

其中，所述校正模型的建立方法，包括：

采集不同种类的烟叶样品的热失重微分曲线，并测定各烟叶样品的总糖、还原糖含量；

对采集的热失重微分曲线分别进行高斯分峰拟合，得到若干拟合的高斯峰；

对每个拟合的高斯峰分别进行热解动力学参数的提取；

将提取的热解动力学参数与对应烟叶样品的总糖、还原糖含量相对应，基于偏最小二

乘算法，通过内部交叉验证均方差确立校正模型；

采集烟叶样品的热失重微分曲线的方法，包括：对烟叶样品进行预处理，然后以设定的

第二升温速率升温至第三设定温度，记录升温过程中烟叶样品随温度变化的曲线，即为热

失重曲线，对热失重曲线进行一阶微分处理得到热失重微分曲线；

所述对烟叶样品进行预处理，包括：将烟叶样品于设定温度下干燥一定时间后，粉碎、

筛分，得到初步预处理后的烟叶样品；称取设定质量的初步预处理后的烟叶样品，在N2氛围

下以设定的第一升温速率从第一设定温度升温到第二设定温度，并保持设定的时间长度以

进行脱水预处理；

对采集的热失重微分曲线进行高斯分峰拟合，包括：

设定高斯分峰拟合的初值，包括：设定高斯峰的个数，并限定每个高斯峰的起始热失重

速率为0，定义每个高斯峰的峰顶点的温度范围；

根据设定的初值，通过origin软件自由拟的方法进行高斯分峰拟合；

进行高斯分峰拟合后通过计算得出的各高斯拟合峰的加和值与该烟叶样品的热失重

微分曲线相关系数R2数值来评价拟合的结果；如果R2大于95％，且各峰反应的温度区间与常

识相一致，认为获得最佳的拟合效果；

所述热解动力学参数包括：各个组分的热解反应的指前因子、各个组分的热解反应的

活化能、各组分在整个样品中的质量占比分数。

2.根据权利要求1所述的基于热解动力学参数的烟叶总糖、还原糖定量分析方法，其特

征在于，各个组分的热解反应的指前因子和各个组分的热解反应的活化能，通过以下方法

获得：

假设每一个高斯曲线对应的热解反应都是一级动力学反映，且各个成分的热解过程满

足以下的单步总包反应：

其中，i表示的是R1‑R4四种组分， 是各个组分的瞬时热解速率，mi∞是各个组分的

最终质量，miT是各个组分在温度T时对应的瞬时质量，Ki是各个组分的热解反应的指前因

子，Ei是各个组分的热解反应的活化能，β是升温速率，R是摩尔气体常量；
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对公式(1)取对数转化，得到：

采用python通过调用curve_fit库对公式(2)进行拟合，获得符合要求的一组热解反应

的指前因子和活化能。

3.根据权利要求1所述的基于热解动力学参数的烟叶总糖、还原糖定量分析方法，其特

征在于，各组分在整个样品中的质量占比分数为对应的高斯峰面积。
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基于热解动力学参数的烟叶总糖、还原糖定量分析方法

技术领域

[0001] 本发明属于烟叶检测技术领域，具体涉及一种基于热解动力学参数的烟叶总糖、

还原糖定量分析方法。

背景技术

[0002] 烟叶作为一种特殊的木质纤维素类生物质材料，其化学组成较为复杂，其中，总糖

和还原糖含量是评价烟叶品质的最基本指标，对卷烟产品的配方设计、质量监测和分类方

面具有重要意义。目前行业内主要采用流动分析法对总糖和还原糖的含量进行检测，但这

种方法存在操作复杂、耗时长、重复性差以及大量的有机试剂的消耗造成环境污染的缺点。

因此，快速、准确地测定烟叶中的总糖、还原糖含量，是科学控制卷烟原料、保证卷烟质量的

必要条件。

发明内容

[0003] 为解决现有技术中的不足，本发明提供一种基于热解动力学参数的烟叶总糖、还

原糖定量分析方法，能够快速、准确地测定烟叶中的总糖、还原糖含量，同时，具有操作过程

简单、快捷，样品用量少，无需溶剂处理，绿色环保等特点。

[0004] 为达到上述目的，本发明所采用的技术方案是：一种基于热解动力学参数的烟叶

总糖、还原糖定量分析方法，包括：采集待测烟叶样品的热失重微分曲线；对采集的热失重

微分曲线进行高斯分峰拟合，得到若干拟合的高斯峰；对每个拟合的高斯峰分别进行热解

动力学参数的提取；将提取出的热解动力学参数输入建立的校正模型，获得待测烟叶样品

的总糖、还原糖含量。

[0005] 进一步地，所述校正模型的建立方法，包括：采集不同种类的烟叶样品的热失重微

分曲线，并测定各烟叶样品的总糖、还原糖含量；对采集的热失重微分曲线分别进行高斯分

峰拟合，得到若干拟合的高斯峰；对每个拟合的高斯峰分别进行热解动力学参数的提取；将

提取的热解动力学参数与对应烟叶样品的总糖、还原糖含量相对应，基于偏最小二乘算法，

通过内部交叉验证均方差确立校正模型。

[0006] 进一步地，采集烟叶样品的热失重微分曲线的方法，包括：对烟叶样品进行预处

理，然后以设定的第二升温速率升温至第三设定温度，记录升温过程中烟叶样品随温度变

化的曲线，即为热失重曲线，对热失重曲线进行一阶微分处理得到热失重微分曲线。

[0007] 进一步地，所述对烟叶样品进行预处理，包括：将烟叶样品于设定温度下干燥一定

时间后，粉碎、筛分，得到初步预处理后的烟叶样品；称取设定质量的初步预处理后的烟叶

样品，在N2氛围下以设定的第一升温速率从第一设定温度升温到第二设定温度，并保持设

定的时间长度以进行脱水预处理。

[0008] 进一步地，对采集的热失重微分曲线进行高斯分峰拟合，包括：设定高斯分峰拟合

的初值，包括：设定高斯峰的个数，并限定每个高斯峰的起始热失重速率为0，定义每个高斯

峰的峰顶点的温度范围；根据设定的初值，通过origin软件自由拟的方法进行高斯分峰拟
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合。

[0009] 进一步地，进行高斯分峰拟合后通过计算得出的各高斯拟合峰的加和值与该烟叶

样品的热失重微分曲线相关系数R2数值来评价拟合的结果；如果R2大于95％，且各峰反应的

温度区间与常识相一致，认为获得最佳的拟合效果。

[0010] 进一步地，所述热解动力学参数包括：各个组分的热解反应的指前因子、各个组分

的热解反应的活化能、各组分在整个样品中的质量占比分数。

[0011] 进一步地，各个组分的热解反应的指前因子和各个组分的热解反应的活化能，通

过以下方法获得：假设每一个高斯曲线对应的热解反应都是一级动力学反映，且各个成分

的热解过程满足以下的单步总包反应：

[0012]

[0013] 其中，i表示的是R1‑R4四种组分， 是各个组分的瞬时热解速率，mi∞是各个组

分的最终质量，miT是各个组分在温度T时对应的瞬时质量，Ki是各个组分的热解反应的指前

因子，Ei是各个组分的热解反应的活化能，β是升温速率，R是摩尔气体常量；

[0014] 对公式(1)取对数转化，得到：

[0015]

[0016] 采用python通过调用curve_fit库对公式(2)进行拟合，获得符合要求的一组热解

反应的指前因子和活化能。

[0017] 进一步地，各组分在整个样品中的质量占比分数为对应的高斯峰面积。

[0018] 与现有技术相比，本发明所达到的有益效果：

[0019] (1)本发明通过采集待测烟叶样品的热失重微分曲线，并进行高斯分峰拟合，对每

个拟合的高斯峰分别进行热解动力学参数的提取，将提取出的热解动力学参数输入建立的

校正模型，获得待测烟叶样品的总糖、还原糖含量；能够快速、准确地测定烟叶中的总糖、还

原糖含量，同时，具有操作过程简单、快捷，样品用量少，无需溶剂处理，绿色环保等特点；

[0020] (2)本发明中热解动力学参数的提取可通过软件开发形式进行批量操作处理，方

便高效。

附图说明

[0021] 图1是本发明实施例中1号烟叶样品的热失重微分曲线；

[0022] 图2是本发明实施例中1号烟叶样品的热失重微分曲线的高斯分峰拟合结果；

[0023] 图3是本发明实施例中基于热解动力学参数的39种训练集烟叶样品总糖含量分析

模型；

[0024] 图4是本发明实施例中基于热解动力学参数的39种训练集烟叶样品还原糖含量分

析模型；

[0025] 图5是本发明实施例中49个烟叶样品总糖含量预测‑真实结果散点图，其中O为训

练集数据，*为测试集数据；
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[0026] 图6是本发明实施例中49个烟叶样品还原糖含量预测‑真实结果散点图，其中O为

训练集数据，*为测试集数据。

具体实施方式

[0027] 下面结合附图对本发明作进一步描述。以下实施例仅用于更加清楚地说明本发明

的技术方案，而不能以此来限制本发明的保护范围。

[0028] 一种基于热解动力学参数的烟叶总糖、还原糖定量分析方法，包括：采集待测烟叶

样品的热失重微分曲线；对采集的热失重微分曲线进行高斯分峰拟合，得到若干拟合的高

斯峰；对每个拟合的高斯峰分别进行热解动力学参数的提取；将提取出的热解动力学参数

输入建立的校正模型，获得待测烟叶样品的总糖、还原糖含量。

[0029] 本实施例中，校正模型的建立方法，包括：采集不同种类的烟叶样品的热失重微分

曲线，并测定各烟叶样品的总糖、还原糖含量；对采集的热失重微分曲线分别进行高斯分峰

拟合，得到若干拟合的高斯峰；对每个拟合的高斯峰分别进行热解动力学参数的提取；将提

取的热解动力学参数与对应烟叶样品的总糖、还原糖含量相对应，基于偏最小二乘算法，通

过内部交叉验证均方差确立校正模型。

[0030] (1)采集不同种类的烟叶样品的热失重微分曲线。

[0031] 选取49种不同牌号的片烟，分别按照1‑49对其进行编号。对任一烟叶样品于(40±

1)℃下干燥4h后，粉碎，过425μm(40目)筛，得到初步预处理后的烟叶样品。称取10mg左右初

步预处理后的烟叶样品，放置在热分析仪(Discovery,TA)坩埚中，在N2氛围下以10℃/min

(第一升温速率)的升温速率从40℃(第一设定温度)升温到100℃(第二设定温度)并保持

30min以进行脱水预处理，并将处理后的样品质量设置为100％，之后从100℃(第二设定温

度)再以10℃/min(第二升温速率)的升温速率升温到900℃(第三设定温度)，并记录该段升

温过程中的样品的质量随温度变化的曲线，即热失重曲线(TG)，对TG曲线进行一阶微分处

理，得到对应的热失重微分曲线(DTG)。在整个实验过程中，载气(高纯N2)和保护气(高纯N2)

的流量分别设定为50mL/min和30mL/min。图1表示的是1号烟叶样品(牌号：GZ4118CER)的

DTG曲线。

[0032] (2)对采集的热失重微分曲线分别进行高斯分峰拟合，得到若干拟合的高斯峰。

[0033] 采用origin软件，利用高斯函数对DTG曲线进行分峰拟合。具体做法为首先设定高

斯峰的个数为四个；进一步限定这四个峰的起始热失重速率为0；然后人为定义峰顶点的温

度范围，该步操作为高斯分峰自由拟合提供初值；最后通过origin软件自由拟的方法来对

该烟叶DTG曲线的分峰拟合。通过计算得出的四个高斯拟合峰的加和值与该烟叶总DTG曲线

相关系数R2数值来评价拟合的结果，如果R2大于95％，且四个峰反应的温度区间与常识相一

致，可以认为获得最佳的拟合效果。对DTG曲线进行分峰拟合的结果如图2所示，能分出R1‑

R4四个峰，代表了R1‑R4四种组分(本质上是混合物)，每一个高斯峰峰顶点位置对应的温度

称为该组分的热解温度，1号样品四种组分的热解温度分别是461 .8K、570 .0K、600 .4K和

654.1K。对烟叶热解的研究表明，R1对应的主要是烟碱和美拉德产物的释放过程，R2代表水

溶性糖、半纤维素和果胶等的热分解过程，R3来源于纤维素的热解，R4归属于酚类物质、含

氮化合物和木质素等的热分解过程。

[0034] (3)对(2)中每个拟合的高斯峰分别进行热解动力学参数的提取。
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[0035] 在本发明中，我们认为每一个高斯曲线对应的热解反应都是一级动力学反应。假

设烟叶的各个成分的热解过程满足以下的单步总包反应，其具体的数学物理表达式如下：

[0036]

[0037] 其中，i表示的是R1‑R4四种组分， 是各个组分的瞬时热解速率，mi∞(％)是各

个组分的最终质量，miT(％)是各个组分在温度T时对应的瞬时质量，在此，所有的质量表示

的是相对质量，mi∞通常认为是0；Ki是各个组分的热解反应的指前因子，Ei是各个组分的热

解反应的活化能，β是升温速率，R是摩尔气体常量， 可以从分峰后的各个组分的DTG曲

线直接获得，表示的就是高斯曲线R1‑R4的纵坐标。miT(％)可通过对图2种四种组分的DTG曲

线即R1‑R4做总温度区间积分和累积温度区间积分获得，数学上等于是两者的差值。

[0038] Ki和Ei分别是各个组分的热解反应的指前因子和活化能，即需要通过拟合来获得

未知动力学参数。为了方便进行参数拟合获取动力学参数，先对公式(1)进行取对数转化，

得到下式：

[0039]

[0040] 采用python通过调用curve_fit库对该方程进行拟合，获得拟合效果最好的一组

指前因子和活化能。组分R1‑R4对应的高斯峰面积表示的就是该组分在整个样品中的质量

占比分数(m0)，是表征组分热解性质的重要参数，且不能完全通过K和E表达，所以在此将m0
也归类为能体现组分热解特性的动力学参数。

[0041] (4)烟叶总糖、还原糖的化学分析检测。

[0042] 利用法国Alliance‑Futura连续流动分析仪对上述49种烟叶粉末样品中总糖、还

原糖含量进行测定。

[0043] (5)校正模型的建立。

[0044] a)数据集分类。

[0045] 将上述49种烟叶样品按训练集与测试集比例为8:2随机划分，分成39个训练集样

品和10个测试集样品。39个训练集样品用于模型的建立，10个测试集样品用于模型的准确

性验证和评价。

[0046] b)分别依据热解动力学参数对总糖、还原糖的定量分析进行建模。

[0047] 对步骤(3)得到的R1‑R4四种化学物质的热解动力学参数按照1‑12进行编号，如表

1所示。将连续流动分析仪测定的总糖、还原糖含量分别与计算得到的39种训练集样品的热

解动力学参数相对应，利用Matlab软件编写的偏最小二乘算法，通过内部交叉验证均方差

(RMSECV)确立校正模型。模型回归系数如图3、图4所示。从中可知，总糖和还原糖含量与R1

的质量占比(m0)有较强正相关性，而与R4的动力学参数质量占比m0、指前因子A和活化能E均

有较明显的负相关性。

[0048] 表1R1‑R4四种组分的热解动力学参数编号
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[0049]

[0050] c)对模型进行准确性验证和评价

[0051] 将10个测试集样品的热解动力学参数输入校正模型可以计算出测试集对应的总

糖、还原糖含量，并与连续流动分析仪得到的实测值进行比较。通过计算模型预测结果的训

练集根均方误差(RMSEC)、交叉验证集根均方误差(RMSECV)、测试集根均方误差(RMSEP)对

模型的准确性进行评价和验证。表2表示的是总糖和还原糖定量分析模型的潜变量数目

(LV)、RMSEC、RMSECV、RMSEP和49个烟叶样品总糖、还原糖平均含量(mean(Y))。图5、图6对两

个模型得出的49个烟叶样品总糖、还原糖含量的预测值和真实值进行了比较分析。从中可

以得出结论，本发明建立的模型能实现对总糖、还原糖含量的准确分析检测。

[0052] 表2校正模型的预测结果

[0053]   LV RMSEC RMSECV RMSEP Mean(Y)

总糖(％) 4 0.95 1.30 1.80 28.92

还原糖(％) 3 1.20 1.52 2.55 26.10

[0054] 本发明通过采集待测烟叶样品的热失重微分曲线，并进行高斯分峰拟合，对每个

拟合的高斯峰分别进行热解动力学参数的提取，将提取出的热解动力学参数输入建立的校

正模型，获得待测烟叶样品的总糖、还原糖含量；能够快速、准确地测定烟叶中的总糖、还原

糖含量，同时，具有操作过程简单、快捷，样品用量少，无需溶剂处理，绿色环保等特点；本发

明中热解动力学参数的提取可通过软件开发形式进行批量操作处理，方便高效。

[0055] 以上所述仅是本发明的优选实施方式，应当指出，对于本技术领域的普通技术人

员来说，在不脱离本发明技术原理的前提下，还可以做出若干改进和变形，这些改进和变形

也应视为本发明的保护范围。
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图2
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图3

说　明　书　附　图 3/6 页

11

CN 114624142 B

12



图4
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图5
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图6
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