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近红外光谱测定酒醅

郝建国，任晶婧
(山西杏花村汾酒厂股份公司技术中心，山西 杏花村 032205)

摘 要： 应用近红外光谱技术，以酒醅为材料建立酒醅的水分、酸度、淀粉、酒精度的含量分析模型，实现了大批量
酒醅的快速检测。
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Determination of Fermented Grains by Near-infrared Spectroscopy
HAO Jianguo and REN Jingjing

(Technical Center of Xinghuachun Fenjiu Distillery Co.Ltd., Xinghuachun, Shanxi 032205, China)

Abstract: The measurement model of moisture content, acidity, starch content and alcoholicity in fermented grains had been developed by use of
near-infrared spectroscopy, which could be applied to achieve rapid determination of large quantity of fermented grains.
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酒醅检测是白酒生产过程中监测日常生产的重要环

节，是白酒生产任务能否顺利完成的保障。酒醅检测的重
要理化指标有水分、酸度、淀粉、酒精度，在传统的化学分
析方法中，检测水分、酸度、淀粉、酒精度相当繁琐且十分
费时，难以实现大批量的快速定量检测。
近红外是介于可见光和中红外之间的电磁波， 近红

外光谱区是波长在 780～2500 nm的光谱区。近红外光谱
记录的是单个化学键的基频振动的倍频和合频信息，在
近红外光谱范围内测量的主要是含氢基团 X-H（X 可以
是碳、氮、氯等）振动的倍频和合频吸收。 近红外（NIR）光
谱法和传统化学分析方法相比， 具有检测样品快速和样
品无损耗、不需要化学药品等优点,已经应用于石油、饲
料、农业、饮料等行业。 如近红外光谱被用于检测土壤中
的水分、有机质和总氮含量；检测烟草作物中的尼古丁含
量；检测饲料中淀粉、蛋白和脂肪等的含量。

1 材料与方法

1.1 材料
试验所用材料为汾酒某车间某班的一组（8 个缸）每

天取回的酒醅，每天取 4 个缸的样品，轮流取样，2 排共
56 d，共 224 个样品，这是供建立模型所用的样品；另外,
随机从其他缸中取不同梯度的 10个样品作为验证样品。
1.2 仪器设备
福斯(foss)公司生产的傅里叶近红外光谱仪 InfraX-

act（丹麦）。

1.3 试验方法
1.3.1 样品化学数据分析
酒醅中的水分、淀粉、酸度、酒精度分别按照汾酒的

企业标准进行检验。 以上测定过程中所得数据超过精度
要求和异常的数据均进行重新测定， 有效的分析结果作
为建模数据。
1.3.2 样品的近红外光谱采集
仪器采用的是福斯公司提供的操作系统 ISI scan，光

谱范围是从 578～1090 nm和 1110～1842 nm。近红外光
谱扫描前，将样品放入光谱室 2 h，使每天所测样品都与
仪器的环境条件一致。采集光谱时，将处理好的酒醅样品
装入样品杯中， 利用近红外光谱仪的旋转器使样品杯匀
速转动，用漫反射采样系统采集其 NIR 光谱，酒醅样品
的均匀性和松紧度对近红外分析的影响较为重要， 因此
对同一酒醅用同一样品池重复装样来提高精确度， 并且
每天装样的是同一位操作人员。 将仪器所收集的数据和
图谱导出，酒醅样品的 NIR光谱见图 1。
1.3.3 光谱处理
收集近红外样品光谱时，有许多随机噪音（机械和电

子）、基线漂移、信号本底、样品颗粒大小和光散射等的噪
声信息带入光谱中，而且往往有许多不确定的因素干扰，
严重干扰近红外吸收强度与样品中的各项指标的关系。
因此，在光谱分析时，采用光谱预处理方法来消除噪音。
光谱预处理采用一阶导数、二阶导数等方法进行处理。
1.3.4 建立模型
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图 2 外部验证化验值与验证值比较图

图 1 酒醅样品近红外光谱图

建立酒醅的近红外模型， 用 224个样品进行数学模
型的建立和验证；利用 WinISI III, V 1.50 软件，采用偏差
最小二乘法对校正样品集的全部光谱进行交叉检验，最
大组成分为 16，交互验证分成 4 组进行验证，剔除 2 次
异常的样品，然后通过比较模型的决定系数（1-VR）和内
部交叉验证均方根差（SECA）来衡量模型的质量。模型预
测性能用内部交叉验证均方根差（SECA）和决定系数(1-
VR)来表示,预测模型决定系数越大, 内部交叉验证标准
差越小,模型预测能力越好。

2 结果与分析

2.1 常规分析基本参数
酒醅样品各组分含量常规分析结果见表 1。 本实验

样品的各组分范围基本覆盖了汾酒酒醅可能出现的含

量。 每个样品进行常规分析 3次取其平均值。

2.2 近红外光谱分析及模型预测效果的验证
从模型自身的基本参数衡量校正模型的质量优劣，

即采用内部交叉验证法，依次剔除建模样品，集中一个或
多个样品，用剩余样品来建模预测被剔除样品的成分，比
较被剔除样品预测值与化学值的差异, 各项检测的最后
参数结果见表 2。

对校正模型的实际预测能力采用外部验证法。 用另
一批完全独立的、 用化学方法化验得到数据的样品对所
建模型的实际预测能力进行验证，结果见图 2。

本实验采用 10个样品作为检验集，用上述所建校正

模型对其进行外部验证， 所得到的绝对误差和相对误差
都在要求范围之内。

3 结论

本试验利用傅立叶变换近红外光谱技术结合偏最小

二乘回归法(PLS)建立了酒醅中淀粉、酒精度、酸度、水分
的定量分析模型，克服了常规分析方法的很多缺点。结果
表明：建立的模型具有很高的预测能力，预测结果完全可
以接受，可以代替常规分析方法。近红外模型在经过一段
时间的使用后， 需要进行维护， 以便增强模型的检测能
力。 随着近红外光谱技术的发展，数据的进一步充实，将
其应用于生产监测具有重要意义。
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度达到 40∶1 时，乙酸乙酯与乙缩醛基本分离，各组分峰
形清晰。
2.3 柱温的探讨
当起始柱温为 40℃时，乙酸乙酯和乙缩醛的峰无法

分离，将起始柱温降低至 35℃，得到良好的分离效果；当
最后的待测组分糠醛的峰出现后，快速升温，将残留成分
吹掉。
2.4 进样量的选择
通常气相色谱的样品进样量为 1 μL，7890A 的工作

站软件支持 0.2 μL进样，选择 0.2 μL 进样，各组分的分
离度更好。
2.5 内标的选择
参照 GBT10345—2007白酒分析方法， 选用乙酸正

戊酯为内标，较高沸点的组分不采集，因此不用选用第二
内标。
2.6 线性关系
配制各组分混合标准系列溶液，5 个浓度点混标分

别进样，标准图谱见图 1。

以各组分面积与内标面积之比为纵坐标， 以相应的
组分浓度为横坐标作图进行优化比较。 在优化后的色谱
条件下，除乳酸乙酯相关系数为 0.9990 外，其余各组分
的相关系数均达到 0.9998以上。
2.7 回收试验
为了测定结果的准确度，进行回收试验。测定样品中

的组分含量，样品图谱见图 2，组分含量见表 1 中的本底
值。
在 5 mL 酒样中加入 0.1 mL 的混合标准溶液后，测

定各组分的回收率，结果见表 1。
由表 1可见，所测组分中正戊醇因无本底值，添加值

很低，造成回收率误差较大，其余指标的回收率在 90.5 %

～100.8 %之间，说明本方法的测定结果准确可靠。

3 结论

建立了同时测定白酒中 16 种香气成分的毛细管柱
气相色谱分析方法。 该方法可以实现多种组分的良好分
离，灵敏度高，测量结果准确可靠，重现性好，特别是白酒
中几个关键组分：乙酸乙酯与乙缩醛；仲丁醇、丁酸乙酯
与正丙醇实现了非常好的分离效果。因此，此方法适用于
同时测定白酒中多种组分的含量。
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图 1 标准图谱

图 2 样品图谱
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