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摘　要　通过对酒精透射光谱和吸收光谱的研究发现, 其特征吸收峰随浓度不同发生漂移, 从分子结

构能级角度对其做了定性解释; 根据部分稳定的特征吸收峰处不同波长点的吸光度,利用最小二乘法建立

了多元线性回归模型, 运用此模型实现了根据特征吸收峰波长的位置、强度、形状来预测酒精浓度 ,测定数

据与样品浓度之间在一定范围呈良好的线性关系。
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1　引言
对产品的各种成分含量实施快速检测, 是实现准确可靠的质量监测和生产过程控制的必要前

提。常规的化学分析方法在实时性与在线检测已不能满足实际需求。由于红外光谱具有鲜明的 “指

纹”鉴定特长,在近红外波长( 780—2 526nm)范围内物质分子键及原子基团基频振动的合频与倍

频吸收强烈, 包含信息量非常丰富。因此就可以根据其红外光谱的吸收谱带,波长的位置、强度、形

状等确立分子的空间构型进而确定分子结构,分析其成分含量 [ 1, 2]。近些年在分析领域里发展迅速

的近红外光谱分析技术为物质多成分含量的实时无损检测提供了一种新的方法
[ 3—5]
。由于测量速

度快,测试成本低, 样品无需预处理, 且不会遭到破坏, 无需化学试剂, 堪称为绿色检测技术,近几

年得到迅速发展, 在各行各业得到广泛的应用[ 6, 7]。

工业酒精生产中, 对于酒精浓度控制和检测十分重要,但常规的检测方式存在不能实现在线检

测与控制、测量范围小和精度低等缺点。本文力图利用红外光谱技术解决这一问题,首先根据酒精

透射光谱、吸收光谱分析其光学特性,并对酒精特征吸收峰随浓度漂移的现象做一些定性的解释,

合理选择了酒精的特征吸收波长点, 利用最小二乘法建立多元线性回归模型对其浓度进行了测量,

测量范围广、精度较好。



2　酒精的光学特性

2. 1　酒精的透射光谱特性

首先对不同浓度的酒精样品测量其透射谱线,采用 U V-3150型分光光度计(日本岛津公司) ,

扫描范围是 760nm—2300nm ,扫描的间隔是 1nm ,分别对无水酒精、57%的酒精、50%的酒精做透

射扫描。

在不同浓度样品透射特征谱线中,峰值比较明显,波长及位置分别是: 图 1中峰值标识 2的波

长位置点为 1662nm、峰值标识 6的波长位置点 1153nm、峰值标识 9的波长位置点为 954nm、峰谷

标识 17的波长位置点为 1185nm; 图2中,峰值标识 1的波长位置点为 1661nm、峰值标识 2的波长

位置点 1285nm、峰谷标识 8的波长位置点为 1185nm、峰谷标识 9的波长位置点为995nm ;图 3中,

峰值标识1的波长位置点为 1279nm、峰谷标识 13的波长位置点 1185nm、峰谷标识 14的波长位置

点为 994nm; 从上面的透射谱线分析也可以得知, 波谷所在的位置点是酒精特征吸收峰; 从上面的

透射谱中可以看出 1185nm 处是酒精的特征吸收峰值所在, 其他特征吸收峰值点的波长位置都随

着浓度的变化,特征峰发生了漂移。
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2. 2　酒精的吸收光谱

从酒精的透射谱中找到一些特征吸收峰,为了进一步确定其特征吸收峰, 又重新配制样品, 采

用分光光度计扫描分析其吸收光谱, 扫描范围是 760nm—2000nm, 扫描的间隔是 1nm;从图 4中可

以看出无水酒精的特征吸收谱线的位置分别是 1764nm、1734nm、1696nm、1586nm、1185nm 在图

中的峰值标识为 11、12、13、14、15;为了选择水分对酒精浓度影响比较小的波长点, 分别做了浓度

为 57%和 50%的酒精的红外吸收谱,图 5中, 1764nm、1731nm、1695nm、1185nm ,峰值标识分别是

19、20、21、29;图 6中, 1761nm、1729nm、1694nm、1185nm、峰值标识分别是 18、19、20、29;在不同浓

度时, 可以从谱线的形状看出 1586nm 处的酒精特征吸收峰受水分的影响明显, 而 1764nm、

1734nm、1696nm、这三个特征虽然从形状看不出水分对其的影响, 但是其特征吸收谱线峰的位置

随着酒精浓度的不同发生了漂移,只有 1185nm 处的特征吸收峰比较稳定。不随浓度的变化发生漂

移。

3　峰值漂移的物理解释

造成特征吸收峰漂移的原因可能有两个方面的因素;一方面是分光光度计本身的因素,在扫描

过程中,由于光栅和光源位移的误差,使得光谱仪在检测过程中出现小范围的误差,但是这个误差

应该是同方向性的,结果应该是特征吸收峰整体漂移。但是从上面的分析可以看出,特征吸收峰的

漂移并不是向同一个方向漂移, 而是不同特征吸收峰波长点漂移量不尽相同。另一引起特征吸收峰

漂移的主要原因是由于在无水酒精中加入水分以后,水分子对酒精分子的振动光谱和转动光谱产

生一个微扰,改变了分子之间的跃迁频率,从宏观现象上也就出现了吸收光谱特征吸收峰的漂移。

在图 7中, A、B分别表示电子能级, V= 0, 1, 2, 3…, V′= 0, 1, 2, 3,…,分别表示电子能级中的振动

能级。即使相同的电子能级又可以分为若干振动能级,它们的能量还会因转动能量的差别而将振动

能级分成若干个转动能级, 如图 7中的 J , J′所示。所以某一个确定状态的分子能量是由电子能量

Ee、振动能量 E �和转动能量 E r相加, 就可以用下式表示:

E= Ee+ E�+ E r ( 1)

和原子跃迁一样,当分子在能级之间满足跃迁规则跃迁时, 将吸收和发射一个光子, 其频率就

可以用下式表示:

�= �Ee

h
+
�E�
h

+
�E r

h
= �e+ �v+ �r ( 2)

由于水分和酒精混合以后,不会改变酒精分子的电子质量,所以电子能量 Ee不会改变。当加入

水分以后只是对分子的振动能级和转动能级产生微扰,使得振动能量 E �和转动能量 E r 产生一个
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微小的变化,也就是 J′和 V′发生一个微小的漂移,从宏观角度来看就是酒精分子的特征吸收峰发

生了漂移。

4　酒精浓度的检测
通过上面对酒精的光谱分析,可以采用 1185nm 处酒精的吸光度来检测其浓度,另一方面, 从

其透射谱和吸收谱可以看出这一特征吸收峰处,其谱线比较尖锐,谱线加宽不是很明显, 在利用光

谱方法检测其浓度时可以选择 1184nm、1186nm 处的吸光度作为多元线性回归曲线的自变量, 这

样就实现了利用特征吸收峰的位置、强度、形状来确定分子结构,实现酒精浓度的检测。

在采用光谱方法检测酒精浓度时, 首先,根据已知酒精浓度 1184nm、1185nm、1186nm 三个波

长点的吸光度,利用最小二乘法建立多元线性回归曲线模型; 然后利用所建立的多元线性回归曲线

模型去预测样品浓度, 将预测值和样品浓度值相互比较,将预测值和样品值拟合在一个坐标系中,

就可以很清楚的观察多元回归曲线模型的优劣以及样品浓度值,如图 8所示,从图中可以看出在一

定范围内,预测值和样品浓度体现出良好的线性关系。

5　结论
通过上面对酒精的光学特性的分析, 发现随着酒精浓度的变化,其部分特征吸收谱波长点漂

移,对这种现象从理论上做了相应的解释; 并根据已知酒精浓度 1184nm、1185nm、1186nm 三个波

长点的吸光度, 利用最小二乘法建立了多元线性回归模型,并利用此模型预测样品的浓度值,测定

数据与样品浓度之间在一定范围内体现了良好的线性关系, 说明采用红外光谱法测量酒精含量是

可行的。并且这种测量方式具有测量范围大、易于实现在线检测等优点。

参考文献
[ 1] 孙素琴,周群,郁鉴源,胡鑫尧.分子振动光谱法与中药研究的最新进展[ J] .光谱学与光谱分析, 2000, 20( 2) : 199—202.

[ 2] 褚小立,袁洪福,陆婉珍.在线近红外光谱过程分析技术及其应用[ J ] .现代科学仪器, 2004, ( 2) : 3—21.

[ 3] 陈达, 王芳, 邵学广,苏庆德.近红外光谱与烟草样品总糖含量的非线性模型研究[ J ] .光谱学与光谱分析, 2004, 24( 6) : 672—

674.

[ 4] 谷筱玉,汪燕,徐可欣,李林,凌宁生.冰片的近红外光谱法检测[ J ] .光谱学与光谱分析, 2004, 24( 2) : 155—157.

[ 5] 林培英,陶朝阳,朱斌, 陆峰.傅立叶变换红外光谱法在花椒药材鉴别中的研究[ J] .第二军医大学学报, 2003, 24 ( 9) : 1029—

1031.

[ 6] 林敏,吕进.基于神经网络与近红外光谱的玉米成分检测方法[ J ] .红外技术, 2004, 26( 3) : 78—82.

[ 7] 范晓燕.傅立叶变换红外光谱在生命科学中的应用[ J] .生命科学研究, 2003, 7(专辑) ( 2) : 83—88.

256 光谱实验室 第 23 卷



The Optical Characteristics of Alcohol and Alcoholicity Detection

FENG Jun-Qin　ZHOU Yu-Chang　L IU Gui-Xiong
a
　WU Ting-Wan

b

( The Center of E xp eriment ,G uangd ong I nd ust rial Univer sity , Guang zhou 510090,P . R. China)

a( Department of M echanic Engineering, South China Univ . of Tech. , Guangzhou 510640, P. R . China)

b( Department of A pp lied P hysics, South China Univ . of T ech. , Guang zhou 510640, P. R . China)

Abstract　The transmission spectrum and the absorpt ion spect rum of alcohol show s that the

characteristic absorpt ion peak shift s with alcoholicity due to the molecular configuration. A m ultiple re-

gression model w as established based on the posit ion, the intensity and the shape of the characteristic

absorption peak, and used to detect alcoholicity. The predictive results show a linear relationship be-

tw een predicted values and real values in som e range, and can be used as a m eans to detect the alco-

holicity.

Key words　Alcohol, Opt ical Characteristic, Peak Shif t .
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