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采用气相色谱-离子迁移谱技术检测黄酒风味物质 
 

黄星奕，吴梦紫，马梅，郁姗姗，王沛昌，张晓瑞 
（江苏大学食品与生物工程学院，江苏镇江 212013） 

摘要：为实现黄酒中挥发性风味物质的快速无损检测，本研究采用气相色谱-离子迁移谱（Gas chromatography-ion mobility 

spectrometry，GC-IMS）联用技术结合化学计量学方法对不同酒龄黄酒中的挥发性风味物质进行了研究。黄酒样本的 GC-IMS 图片库

显示，不同酒龄黄酒的挥发性风味物质浓度存在显著差异。采用差谱法从谱图中筛选出 33 个特征峰，利用其中 13 个数据库可查询到

对应物质的特征峰进行黄酒的风味成分分析。以 33 个特征峰峰高作为变量，通过主成分分析（principal component analysis，PCA）

进行降维，前 6 个主成分累计贡献率为 95%，可以有效区分各组样本。分别采用线性判别（Linear Discriminant Analysis，LDA）、K-

最近邻分类算法（K-Nearest Neighbor，KNN）建立酒龄判别模型。结果显示，LDA 方法得到的训练集和预测集识别率分别为 95％和

90%，KNN 的判别效果较好，训练集和预测集的识别率均达到 100%。这说明，GC-IMS 可以有效应用于黄酒挥发性风味物质的检测，

在食品风味物质分析等领域具有广阔的应用前景。 
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Abstract: Gas chromatography-ion mobility spectrometry (GC-IMS) combined with chemometric methods was employed as a rapid, 

non-destructive method for the detection of volatile flavors in Chinese rice wine. In this study, volatile organic flavor compounds in Chinese rice 

wine of different ages were studied. The GC-IMS image library of the Chinese rice wine samples showed significant differences in the 

concentration of volatile flavor substances in Chinese rice wines of different ages. Thirty-three (33) differential peaks were selected from the 

spectra by differential spectrum method, and thirteen (13) of them that could be queried from the databases were employed for flavor component 

analysis. Dimensionality reduction was achieved by principal component analysis (PCA), with 33 peaks selected and used as variables. The first 

6 principal components explained 95% of the variance and the samples in each group could be distinguished. A discriminant model was 

established by linear discriminant analysis (LDA) and K-Nearest Neighbor (KNN). The results showed that the recognition rate of LDA was 

95% and 90% for training and prediction sets respectively. The discriminant effect of KNN was better, achieving a recognition rate of 100% for 

both training set and prediction set. This indicates that GC-IMS can be effectively applied to the detection of volatile flavor substances in 

Chinese rice wine, and has broad application prospects in the field of food flavor analysis. 
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黄酒是世界上最古老的酒类之一，源于中国，在

世界三大酿造酒（黄酒、葡萄酒和啤酒）中占有重要

的地位[1]。黄酒属低度酒，所含的多种成分是构成黄

酒色、香、味的物质基础，在储存陈化过程中形成浓

郁的酒香，鲜美醇厚的口味，香甜和谐的酒体。酿造

过程中保有的营养成分如糖化胶质等，可辅助医疗， 
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具保健功效，使得黄酒成为目前营养价值极高的低度 
酒饮料，越来越受到消费者的欢迎[2-4]。在当前的时代

背景下，人们更加关注食品本身的品质和风味[5-7]，因

此，黄酒在满足了品质要求的前提下，其风味的独特

性就尤为重要。 
黄酒风味目前没有专门的评定标准，其香气、口感

等感官指标的主要评定方法为人工感官品评[8,9]。人工

感官品评受主客观因素干扰较大，受限于品评专家经

验、年龄、精神状态、身体状况甚至地域环境等[10]；

而风味相关的理化指标检测，一般采用常规的物理化
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学分析法（滴定、蒸馏等）和仪器分析法，虽然这些

方法较为客观，但步骤繁琐、耗时长[11-13]，无法对黄

酒的风味指标进行快速检测。 
气相色谱-离子迁移谱（Gas chromatography-ion 

mobility spectrometry，GC-IMS）联用技术是基于气相

中不同的气相离子在电场中迁移速率的差异对离子进

行标识的一项分析技术，是一种快速便捷且低成本的

分析手段。GC-IMS 目前被有效应用于医疗检测[14-16]，

因其检测限低（低至 ppb 级）、分析时间短、简单易操

作等优点，逐渐应用于食品、农产品领域[17-20]。陈通
[21]等将该技术应用于食用植物油的分类，依据 GC- 
IMS 检出的挥发性成分信息对植物油分类判别，识别

准确率达 94.4%。林若川等[22]进行了基于 GC-IMS 技

术鉴别绿茶风味的可行性研究，结果显示谱图数据可

有效区分不同品种的绿茶，并能直观体现其风味差异

性，可见，该技术在风味鉴别方面具有较好的研究延

展性。 
本研究采用 GC-IMS 技术对黄酒中的挥发性风味

物质进行检测，并通过黄酒酒龄判别分析验证检测结

果。GC-IMS 将气相分析技术的简易快捷与离子迁移

谱的高分辨、高准确度分析有机结合，相得益彰，可

望为黄酒的风味物质快速无损检测提供新的解决方

式。 

1  材料与方法 

1.1  材料与仪器 

本研究使用的黄酒样品（旦阳牌）均取自江苏省

丹阳酒厂（15 种样品，均为清爽半甜型），根据实际

情况，划分为三个酒龄段，三年陈及以下为低酒龄段

（1~5 号），五至六年陈为中酒龄段（6~10 号），八年

陈及以上为高酒龄段（11~15 号），每个酒龄段包含 5
个品种，每种酒 2 个样品，即每个酒龄段 10 个样品，

共 30 个样品。 
气相色谱-离子迁移谱仪（FlavourSpec 1 H1- 

00053 型），德国 GAS 公司；配自动顶空进样装置

（CombiPAL），瑞士 CTC；CLOT 毛细管柱(15 m×0.25 
mm×0.50 μm) ，德国 CS-Chromatographie Service 
GmbH。 

1.2  实验方法 

1.2.1  样品前处理 
样品于室温下密封储存，检测前，将 15 种酒样分

别取 2 mL 分别置于 20 mL 磁力钳口顶空进样瓶中，

密封后放入进样盘待检。 

1.2.2  顶空条件 
顶空孵化温度：40 ℃；孵化时间：15 min；加热

方式：振荡加热；顶空进样针温度：60 ℃；摄氏度进

样量：100 μL；不分流模式；用高纯氮气（纯度

≥99.999%）推动和清洗顶空针；清洗时间：15 min。 
1.2.3  GC-IMS 条件 

漂移管长度：10 cm；管内线性电压 400 V/cm；

漂移管温度：40 ℃；漂移气（高纯氮气，纯度

≥99.999%）；流速：150 mL/min；IMS 探测器温度：

45 ℃。 
1.2.4  检测方法 

样品瓶按照仪器操作台上的标识顺序排列，设置

仪器参数，自动进样器开始工作，机械手将样品瓶移

至孵化台加热振荡。加热后样品瓶静置 10 s，顶空气

体达到静态平衡后，进样针抽取 100 μL 顶空气体，注

入 GC 色谱柱中预分离后进入电离室电离，电离后的

离子进入 IMS 漂移管，被法拉第盘接收。最终，经计

算机处理得到 GC-IMS 谱图，一个样品检测完毕后自

动进入下一个样品的检测程序。 

2  结果与讨论 

对不同酒龄段的黄酒进行检测，结果显示，黄酒

挥发性组分的差异更多的体现在组分含量的差异而不

是种类的差异，而含量的差异则随着酒龄的变化呈明

显趋势，即黄酒挥发性组分含量随酒龄的变化呈明显

的规律。在此基础上，选择不同酒龄段具有代表性的

样品进行对照分析。 

2.1  不同酒龄段黄酒的GC-IMS谱图分析 

 
图1 不同酒龄段黄酒样品的GC-IMS差图谱 

Fig.1 GC-IMS difference map of Chinese rice wine samples of 

different ages 

注：4-1 为低酒龄段代表样品，9-2 为中酒龄段代表样品，

15-1 为高酒龄段代表样品。 

图 1 中标识的 4-1、9-2、15-1 分别为三个不同酒

龄段的黄酒样品的 GC-IMS 三维谱图。其中，4-1 为
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低酒龄段代表样品，9-2 为中酒龄段代表样品，15-1
为高酒龄段代表样品。以 4-1 号样品的谱图为参比，

通过差值谱图的形式对比分析特征峰。如图 1 所示，

三种样品的谱图中，同一组份浓度相同的部分颜色抵

消为白色背景，9-2 和 15-1 样品的谱图中红色表示该

组份的浓度高于 4-1，红色越深，表示浓度越高；蓝

色表示该组分的浓度比 4-1 中的低，颜色越深，表示

浓度差越大。由图 1 可以看出，不同酒龄段的黄酒在

GC-IMS 三维谱图上的出峰位置、数量大致相同，但

峰强表现出明显的差异，说明各挥发性组分的含量随

着陈酿时间的变化而变化。 
以差谱图为依据，共选择了 33 个差异明显的特征

峰。图 2 显示了三个不同酒龄段黄酒的特征峰图片库，

1、2、8、10、11、14、15、16、17、21、24、28 号

峰在三种酒龄中呈现规律的变化趋势，浓度范围区分

明显；13 号则是呈相反的变化规律；32、33 号是 4-1
与另外两种酒区分最为明显的峰；26 号、29 号是 9-2

在三种酒中峰强度最大的峰，可以以此将它与其他酒

区分开来。 
每个特征峰都对应着一种特征挥发性物质，总的

来说，每种酒都有其典型的能与其他酒区分开来的特

征峰，这些区别更多的体现在峰的强度上，因此，选

择特征峰的峰强作为特征变量，进行后续的分析。图

3 为各个酒龄段所有样本的特征峰图片库，由上至下

分别为低酒龄段、中酒龄段、高酒龄段。总体来看，

13 号、15 号、17 号、21 号、30 号、31 号、32 号峰

在三个酒龄段呈现规律的浓度梯度变化，高酒龄黄酒

的风味物质种类相对较多，大多数物质的浓度也相对

较高，低酒龄段黄酒物质种类相对较少且浓度低，中

酒龄段黄酒挥发性物质种类与高酒龄段相近，但浓度

相对较低且在一定的范围内。不同酒龄段的黄酒以此

区分开来，这些不同种类和浓度的挥发性物质构成了

各黄酒独一无二的风味。 
 

 
图2 不同酒龄段代表样品的特征峰图片库 

Fig.2 Characteristic peak image library of representative samples of different age groups 

 
图 3 不同黄酒对应不同特征峰的图片库 

Fig.3 Picture library of different wines corresponding to different characteristic peaks 

2.2  丹阳黄酒样品中风味成分分析 

如图 4 所示，选取挥发性物质种类含量最为丰富

和全面的高酒龄段酒样谱图进行黄酒挥发性风味物质

的分析，谱图中数据库可查询的物质共 13 种，详见表

1。检出的 13 种物质中，包含 1 种蒎烯，4 种醇类，4

种酯类，1 种酸类，1 种醛类以及 2 种酮类。 
可查询到的 13 种物质仅是黄酒挥发性物质的一

部分，虽不能概括黄酒的整个挥发性物质体系，但具

有代表性。从物质种类划分来看，六类物质中含量较

高的是酯类、醇类和酮类，将这 13 种物质按种类划分

后再按酒龄依次排列，如图 5a 所示。可以看出，随着
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酒龄的增加，各类挥发性物质的含量均呈增长趋势，

图中所示的度量值为各特征峰峰高的标度。 
具体比较分析如下：酯类是黄酒的主要风味物质

之一[23]，多数酯类如 2-甲基丁酸乙酯等均呈水果香，

由图 5a 所示，黄酒中所含的酯类物质随陈酿时间总体

呈上升趋势，随着陈酿过程中酯化反应的发生，酯类

物质的含量也不断增加，使得黄酒具有更加馥郁的香

气；陈酿过程中醇类物质与酸类发生酯化反应，总体

呈下降趋势，但目前可查询的醇类物质有限，由图可

知醇类物质的变化有规律可循；羰基类化合物在黄酒

陈酿过程中总体呈上升趋势，是黄酒成品酒风味老化

相关的最重要的一类物质，而图中醛类和酮类物质的

变化趋势也正好体现了这一点。 

 
图4 黄酒高酒龄段的GC-IMS二维谱图 

Fig.4 GC-IMS two-dimensional spectrum of high-age section 

Chinese rice wine 

表1 GC-IMS检出的黄酒中挥发性物质的种类及呈香特性 

Table 1 Types and aroma characteristics of volatile substances 

in Chinese rice wine detected by GC-IMS 

特征峰编号 物质名称 呈香特性 

1 2-蒎烯 松萜特有气味 

2 叶醇 药草香 

3 2-甲基丁酸甲酯 水果香 

4 2-甲基丁酸乙酯 水果香 

5 3-羟基-2-丁酮 奶香 

6 糠醛 苦杏仁、焦糖香

7 正丁醇 醇香 

8 丙酸乙酯 甜香、水果香 

9 丙酸 酸臭 

10 2-丁酮 辛辣气味 

11 丙烯酸甲酯 辛辣气味 

12 异戊醇 苹果香 

13 正己醇 青草香 

其次，检出的蒎烯、酸类、醛类均为单种物质，

有明显变化趋势，且各有其独特的呈香特性，对黄酒

风味的形成具有不可忽视的作用，如糠醛呈苦杏仁香、

焦糖香，这使得黄酒具备了与其他酒类极易区分的特

性，不同酒龄的黄酒特征香气浓郁程度也不一，因此

这些物质可作为标记酒龄的指标物质，以此作为评判

黄酒风味的标记物。 
从单个物质到按类划分，谱图数据均揭示了物质

含量变化的规律性，这一点从总体来看也同样如此。

如图 5b 所示，按酒龄阶段划分，随酒龄增高，醇酯比

呈下降趋势，而挥发性物质总的含量则随酒龄的增高

而增加。 

 

 
图5 （a）按类划分的黄酒挥发性物质含量变化趋势图；（b）

GC-IMS检出的黄酒醇酯比及挥发性物质总含量随酒龄的变化

趋势图 

Fig.5 (a) Trend pattern of volatile matter content of Chinese 

rice wine by class; (b) Trend of alcoholic ester ratio and total 

volatile matter detected by GC-IMS with age 

对于已查询到的物质，观察特征峰的变化规律可

对黄酒中该种物质含量的变化进行分析，而通过选取

的特征峰，可大致对不同的酒龄段进行分类，故以建

立酒龄判别模型的方法验证检测结果的有效性。 

2.3  主成分分析 

图 6a 所示为对选取的 GC-IMS 特征变量（特征峰

峰高）进行主成分分析（principal component analysis，
PCA）后得到的三维图，其中 PC1 的贡献率为 58.30%，

PC2 的贡献率为 13.88%，PC3 的贡献率为 11.10%，

前 6 个主成分累计贡献率为 95.40%，前 12 个主成分

累计贡献率为 99.43%。由图 6a 可知，三组样品基本

能够区分开来，由于酒龄的接续性，使得组别间有较
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为接近的部分，这一点在组内也有体现。一组内的五

种酒，虽属同一个酒龄段，但由于工艺、贮藏等因素，

使得它们有所差异，数据点也相对离散，这间接说明，

该项技术在酒的品种鉴别上具有很好的应用潜力。 

2.4  线性判别分析 

将提取到的 33 个特征峰的峰高作为特征变量，进

行线性判别分析（Linear Discriminant Analysis，LDA），

用于对不同酒龄段样品的分组情况检测。利用 PCA 对

特征信息进行降维处理后，前 12 个主成分变量已基本

覆盖样品全部信息，因此选择前 12 个主成分作为模型

输入，输出为各样本的分组。 
结果如图 6b 所示，模型在主成分数为 3 时判别效

果最优，训练集判别率为 95%，预测集判别率为 90%，

说明所选择的特征变量能有效用于区分不同酒龄的黄

酒。 

 

 
图6 （a）黄酒样品GC-IMS特征变量的主成分分析图；（b）LDA

在不同主成分数下的判别结果 

Fig.6 (a) Principal component analysis of GC-IMS 

characteristic variables of Chinese rice wine samples; (b) 

Discriminant results of LDA under different principal 

component numbers 

2.5  K-最近邻分类判别 

采用 K-最近邻（K-Nearest Neighbor，KNN）算

法，对经过 PCA 信息压缩后的数据进行分类识别，选

择各组别 60%的样本作为训练集，40%的样本作为预

测集，建立酒龄段分类判别模型。图 7 的结果显示，

当取最佳 K 值 3、最佳主成分 2 时，训练集和预测集

识别正确率均为 100%，表明该模型稳健、可靠，则

方法可用于黄酒酒龄段的分类检测。 

 

 

图7 不同主成分数和K值下KNN模型的判别结果 

Fig.7 Discriminant results of KNN model under different 

principal component numbers and K values 

注：a：训练集；b：预测集。 

3  结论 

3.1  本研究采用 GC-IMS 联用技术，对黄酒中的挥发

性物质进行检测，结合化学计量学进行酒龄判别分析。

首先，对黄酒样品的三维谱图进行分析，鉴别出丹阳

黄酒中的 13 种风味物质，通过单类物质含量及醇酯比

等指标分析了黄酒的风味物质特性；其次，根据特征

峰的变化趋势分析样品特性的变化规律。经主成分分

析降维后，分别采用 LDA、KNN 等方法进行酒龄分

类判别。研究结果显示，LDA 方法得到的训练集和预

测集识别率分别为 95%和 90%，采用 KNN 算法建模

分析时效果较好，训练集和预测集识别正确率均达

100%。 
3.2  酒龄的准确判别说明特征变量具有代表性，即检

出的各个物质及其含量能有效表征黄酒挥发性风味物

质的信息，验证了 GC-IMS 检测结果的准确性和有效

性。这说明，GC-IMS 联用技术能有效地运用于黄酒

挥发性风味物质的检测。 
3.3  目前，现有的数据库可查询到的物质种类有限，



现代食品科技 Modern Food Science and Technology 2019, Vol.35, No.9 

276 

未来逐渐完善后，将这项快速、无损、高精度的技术

应用到实际生产中，通过快速反馈进行精准的风味调

控，是食品风味检测领域的发展趋势。 
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