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摘 要： 为了使白酒等级的鉴别与评定更为客观化、数据化，从 3 类不同感官等级 1 年陈白酒基酒 GC 图谱中筛

选了 15 个特征指纹峰用于构建指纹图谱。采用系统聚类分析对不同感官等级白酒基酒指纹图谱进行鉴别，所得结

果与实际感官评定结果大致相同。说明系统聚类分析可以用来鉴别不同感官等级白酒基酒。
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Abstract: To make the identification and the evaluation of Luzhou-flavor liquor more objective and figurative, the fingerprints of base liquor (1
year liquor age) of three different sensory grades were obtained and 15 representative fingerprint peaks from GC profiles were screened out to es-
tablish fingerprint data. The discrimination of the fingerprint was performed by hierarchical cluster analysis.The results showed that the discrimi-
nation of base liquor of different sensory grape by such fingerprint was generally the same as sensory evaluation. Therefore, such method could be
used to discriminate base liquor of different grade.
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我国白酒与白兰地、威士忌、伏特加、朗姆酒、金酒并

列为世界六大蒸馏酒， 是宝贵的民族遗产。 作为传统行

业， 白酒在生产与质量控制等很多环节都还依靠经验而

定，对白酒缺乏系统的认识。 随着分析手段的发展，揭示

了白酒的风味与白酒中微量成分及其量比关系有着很大

的联系。但受现阶段研究条件的限制，对全部微量成分进

行准确的定性或定量尚有一定困难。
指纹图谱是指经预处理的样品， 通过色谱或光谱等

技术手段分析后得到的能够表示该样品特性的谱图或图

像。指纹图谱不需定量测定样品的各种化学成分，而只需

要将样品中化学成分的含量和比例关系以色谱或光谱图

谱反映出来，从宏观上整体性地看问题。 因此，指纹图谱

解决了白酒中风味成分众多且不易定性或定量这一难

题，能更科学地应用于白酒分析和质量控制。
现阶段， 指纹图谱主要应用于白酒质量的稳定性评

价、白酒香型的鉴别和白酒贮存年限的判别等方面，而关

于将指纹图谱与白酒感官评价特征相结合对白酒风味进

行综合评价，则鲜有报道。本文通过建立不同感官等级白

酒的指纹图谱，利用聚类分析进行鉴别研究，将指纹图谱

与感官评定相结合，能够更有效地评价白酒质量、界定白

酒的特色。

1 材料与方法

1.1 主要仪器与材料

气相色谱仪，Agilent 7890 气相色谱仪。
泸型白酒： 3 类不同等级贮存一年以上的基础酒各

10 个共 30 个酒样，由泸州老窖股份有限公司提供。 甲类

10 个酒样标号依次为 1.1～1.10； 乙类 10 个酒样标号依

次为 2.1～2.10；丙类 10 个酒样标号依次为 3.1～3.10。
1.2 色谱条件

色谱柱为 DB-Wax 毛细管柱， 柱长 60 m， 内径为

0.25 μm。 程序升温步骤为：初始柱温 30℃，保持 6 min，
以 2.5℃/min 升温至 40℃，再以 5℃/min 升温至 100℃，
然后以 10 ℃/min 升温至 200 ℃，再以 20℃/min 升温至

220℃，保持 10 min。载气为高纯氮气，流速为 1.6 mL/min。
进样口温度为 230 ℃， 采用分流模式进样， 分流比为

40∶1。检 测 器 为 FID 检 测 器，温 度 为 250 ℃。进 样 量 为

1 μL。
1.3 感官评定

6 名省级以上的尝评员进行品评定级， 本实验所取
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3 类酒样的感官等级优劣次序依次为：甲＞乙＞丙。
1.4 相对保留时间与相对峰面积计算

相对保留时间计算公式为：α＝ti/ts。其中，ti 为待测峰

的保留时间，ts 为同一谱图中参照峰的保留时间。
相对峰面积计算公式为：Ar =Ai/As。 其中，Ai 为待测

峰的峰面积，As 为同一谱图中参照峰的峰面积。
参照峰一般选择保留时间居中，峰面积较大的峰，且

各峰相对于参照峰的比值应比较稳定。 本文选择保留时

间为 20.41 min 的 2 号内标峰乙酸正戊酯作为参照峰。
1.5 系统聚类分析

系统聚类分析是目前应用较多的一类数据分析方

法。它的基本思想是先将 n 个样本分为 n 类，每类一个样

本；然后选择样本点间距离的计算方法，如绝对值距离或

欧式距离；再选择类与类之间距离的计算方法，如最短距

离法、最长距离法或重心法；将距离最近的两类合并为一

个新类，接着计算新类与其他类的距离，再将距离最近的

两类合并，这样直到所有的样品合并为一大类为止[1]。
本实验采用 SPSS17.0 软件进行系统聚类分析。

2 结果与讨论

2.1 特征指纹峰的筛选

经分析，3 类共 30 个酒样中有 37 个共有峰（含 2 号

内标峰、不含乙醇峰），将 37 个共有峰中 Ar 较小且在 3
类图谱中数量差别不大的共有峰删除，选取其余 15 个共

有峰进行系统聚类分析，所得结果与由所有 37 个共有峰

分析所得结果一致。说明该 15 个共有峰已包含原始数据

的所有信息， 可以作为特征指纹峰。 各特征指纹峰见图

1， 甲类 10 个酒样 15 个特征指纹峰的相对保留时间 α
和相对峰面积 Ar 见表 1～表 3。

图 1 中，S 为参照峰乙酸正戊酯 （亦即 2 号内标）；A
为 1 号内标： 叔戊醇；B 为 3 号内标：2-乙基丁酸；1～14
号为除参照峰 S 外的 14 个特征峰。

甲、乙、丙 3 类不同等级酒样中 15 个特征指纹峰的

相对保留时间和相对峰面积分别见表 1～表 3。
由表 1～表 3 可以看出， 不同等级白酒基酒在同一

相对保留时间下的相对峰面积存在显著差异， 故可用该

15 个特征指纹峰的数据来进行系统聚类，将不同等级白

酒区分开来。
2.2 采用 15 个特征指纹峰数据进行系统聚类分析结果

2.2.1 聚类进度结果

聚类分析采用类间平均距离连接法， 间距以欧氏距

离平方计算。 聚类进度结果见表 4。
从表 4 可以看出， 系数较小的两项比系数较大的两

项先合并。 由此可发现，第一步为 21 号观测量（即酒样

3.1）和 24 号观测量（即酒样 3.4）合并（系数 =0.06），该两

项并成的类在第 8 步与 23 号观测量（即酒样 3.3）合并为

一类，该 3 项并成的类在第 17 步与 26 号观测量（即 3.6）
再合并为一类，依次类推，直到所有的观测量合并为一类

为止。
2.2.2 聚类成员表

按照客观事实，将聚类成员数设为 3，采用系统聚类

所得聚类成员表见表 5。

图 1 色谱图谱中 15 个特征指纹峰
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图 2 系统聚类全过程的树状图

2.2.3 聚类分析树状图

输出的反映聚类全过程的树状图见图 2。
由图 2 可以明显看出，30 个酒样被聚为 3 类， 且基

本上与感官定级情况相符。

3 结论

通过对30 个不同感官等级白酒基酒的色谱图谱进

行分析，确定了 3 类不同感官等级白酒的 15 个特征指纹

峰。 根据 15 个特征指纹峰的相对峰面积数据，采用系统

聚类分析对 30 个酒样进行鉴别，所得结果与实际感官评

定结果大致相同。 说明系统聚类分析可以用来鉴别不同

感官等级白酒基酒。
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2011 年贵州省轻工业科学研究所
白酒评委年会在贵阳召开

本刊讯：2011 年贵州省轻工业科学研究所白酒评委年会于 2011 年 8 月 31 日在贵州贵阳召开。年会由贵州省轻工业科学研究所组织召开。
此次年会由贵州省轻工业科学研究所所长黄平主持，参会人员有贵州省轻工业科学研究所白酒评委、所食品发酵研究室人员、贵州省科研院所

领导及相关企业人员等共 20 余人参加。
会议上黄平所长发表了讲话。他说：进入十二五以来，省委省政府高度重视白酒产业的发展，提出未来十年白酒发展看贵州，到十二五我省

白酒产量达到 80 万千升，力争 100 万千升。而白酒的感官品评在白酒质量控制中具有不可替代的作用。我所白酒品评酒委员会成立一年有余，

本着为企业服务的宗旨，为开拓视野，较全面地了解我省主

要白酒的质量情况，并不断提高我所白酒评委及相关企业技

术人员的白酒品评能力，经研究，决定召开贵州省轻工业科

学研究所白酒品酒委员会 2011 年会。
会议期间，组织全体参会人员进行了白酒 7 轮次明评明

议、专家点评等形式，对 37 个白酒酒样进行品评及现场互动

交流，让大家发表自己对品评酒样的意见，大家感觉品评效

果良好，此次年会给大家提供一次学习提高的机会，会议圆

满结束。（萤子） 会议现场 专家点评
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