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葡萄酒香气可视化指纹图谱构建方法
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摘要：以我国 ５个主要葡萄酒产区霞多丽（Ｃｈａｒｄｏｎｎａｙ）干白葡萄酒为实验对象，研究分析了葡萄酒中的香气成分，

利用可视化方法发掘其香气指纹特征，实现对供试酒样的产区辨别。实验酒样的香气成分通过固相微萃取技术

（ＳＰＭＥ）偶联 ＧＣ ＭＳ定性定量分析，计算检出成分的气味活性值（ＯＡＶ），香气成分数据经标准化处理后，投影到

灰度空间，以二维灰度图直观表达香气数据的特征信息。研究结果表明，该法表达了不同产区供试酒样的香气特

征差异信息明显，尤其是 ＯＡＶ的可视化图谱可作为葡萄酒的指纹图谱，直观表达供试酒样不同产区的香气指纹特

征。
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　　引言

葡萄酒是具有地域性的农产品，其质量及风格

由原产地的气候、土壤、品种、栽培措施及酿酒工艺

等因素决定
［１］
。香气可体现原产地葡萄酒的特征

和风格，是感官分析和仪器分析的重点内容。目前，

通过现代仪器分析技术，已对葡萄酒中约 １０００种
半挥发性和挥发性成分进行了鉴定

［２］
，这些成分受

到原产地域的影响，在含量上表现出差异，参与葡萄

酒复杂基质效应的形成，成为构成优质葡萄酒产区

地理标志的重要内容
［１～３］

。然而，能够揭示葡萄酒

特性的重要化学信息隐藏在庞大的香气成分数据

中，为缩小分析范围，气味活性值（ＯＡＶ，挥发性成
分质量浓度与嗅觉阈值的比值）被广泛用以筛选葡

萄酒典型香气成分
［４～６］

，并与感官分析结合，建立香

气特征与成分之间的数学联系
［７～８］

。为进一步挖掘

香气分析数据中的隐藏信息，化学计量学方法被应

用于葡萄酒香气研究中，通过香气成分数据分析实

现对葡萄酒产区的辨别与质量分类
［３，９～１０］

。此外，

有研究通过科学计算可视化方法分析色谱数据，成

功地对中药川穹
［１１］
和赤霞珠葡萄酒

［１２］
进行了产地

区分。



本实验以我国５个具有代表性的优质葡萄酒产
区霞多丽干白葡萄酒为对象，运用基于灰度映像的

二维可视化技术对香气分析数据进行可视化表征，

发现并提取其香气指纹特征，整体反映各产区样品

的香气成分差异，进行不同产区霞多丽干白的直观

辨别，为我国地理标志葡萄酒产品的原产地域保护

提供技术支持。

１　材料与方法

１１　葡萄酒样品
实验所用霞多丽（Ｃｈａｒｄｏｎｎａｙ）单品种干白葡萄

酒（２００６～２００９年）采集自我国５个葡萄酒产区：昌
黎、沙城、贺兰山东麓、新疆玛纳斯和云南弥勒，分别

由中粮华夏葡萄酒有限公司（昌黎）、容晨葡萄酒有

限公司（沙城）、宁夏玉泉营葡萄酿酒有限公司（贺

兰山东麓）、新天葡萄酿酒有限公司（新疆玛纳斯）

和云南红葡萄酿酒有限公司（云南弥勒）提供。

上述５个酒厂均在自有葡萄园采收正常成熟霞
多丽葡萄原料（１８～２０°Ｂｒｉｘ），按照干白葡萄酒酿造
工艺流程进行：对葡萄原料进行除梗破碎，压榨取汁

时加入 ＰＶＰＰ（辅料）和膨润土澄清葡萄汁。随后加
入 ＳＯ２（４５ｍｇ／Ｌ），在常温下于不锈钢罐中静置
２４ｈ，在 澄 清 葡 萄 汁 中 添 加 商 业 酿 酒 酵 母
（Ｓａｃｈａｒｏｍｙｃｅｓｃｅｒｅｖｉｓｉａ）启动发酵，控制发酵温度在
１８～２０℃，根据原料含糖量，添加蔗糖，控制酒精度
为（１１±１）％Ｖｏｌ。酒精发酵完成后转罐添加 ＳＯ２
（质量浓度７５ｍｇ／Ｌ），在１５℃条件下贮藏 ３个月，随
后进行正常的转罐、稳定，次年四月份装瓶，瓶贮３～
６个月。各产区每年份样品随机抽取 ３个批次，各
３瓶，共１８０瓶待测。

供 试 样 品 按 照 国 家 葡 萄 酒 产 品 标 准

（ＧＢ１５０３７—２００６）检测还原糖、酒精度、挥发酸含
量、游离 ＳＯ２和总 ＳＯ２含量、干浸出物含量、ｐＨ值、滴
定酸含量等理化指标，均符合标准。

１２　仪器与试剂
实验所涉及的常规试剂购置于西安化学试剂

厂，香气成分标准样品购自 ＳｉｇｍａＡｌｄｒｉｃｈ公司（北
京）。将香气成分标准样品溶解于模拟酒中，模拟

酒含有质量浓度 ５ｇ／Ｌ酒石酸，酒精度为 １２％Ｖｏｌ，
以１ｍｏｌ／ＬＮａＯＨ溶液调整 ｐＨ值为３２，置于４℃避
光保存

［８］
。

固相微萃取：ＳＰＭＥ，Ｓｕｐｅｌｃｏ，ＵＳＡ。固相萃取纤
维：ＰＤＭＳ（１００μｍ Ｐｏｌｙｄｉｍｅｔｈｙｌｓｉｌｏｘａｎｅ），Ｓｕｐｅｌｃｏ，
ＵＳＡ。ＧＣ ＭＳ仪 器：ＴＲＡＣＥ ＤＳＱ 型，Ｔｈｅｒｍｏ
Ｆｉｎｎｉｎｇ，ＵＳＡ。色谱柱：ＤＢ Ｗａｘ型毛细管柱（３０ｍ×
０３２ｍｍ×０２５μｍ，Ｊ＆Ｗ，Ｆｏｌｓｏｍ，ＵＳＡ）。

１３　固相微萃取（ＳＰＭＥ）条件
在１５ｍＬ顶空瓶中加入１０ｍＬ葡萄酒或模拟酒

溶液及磁力搅拌子，同时加入质量浓度 ２ｇ／ＬＮａＣｌ
溶液，随后将顶空瓶放入电磁搅拌器，４０℃水浴中平
衡１０ｍｉｎ，打开磁力搅拌器开关，插入 ＰＤＭＳ纤维
头，在４０℃下吸附３０ｍｉｎ，立即将其取出在 ＧＣ进样
口解吸３ｍｉｎ，用于 ＧＣ ＭＳ分析。每个酒样的萃取
操作重复２次。
１４　色谱（ＧＣ ＭＳ）条件

载气：Ｈｅ，流速为１ｍＬ／ｍｉｎ。程序升温：４０℃保
持 ３ｍｉｎ，以 ４℃／ｍｉｎ的速度升温至 １６０℃，再以
７℃／ｍｉｎ升至２３０℃，保持８ｍｉｎ。不分流进样，样品
注射体积为１μＬ。质谱扫描范围：３３～４５０ａｍｕ，扫
描频率 １Ｈｚ／ｓ。连接杆温度 ２３０℃，进样口温度
２５０℃。离子源温度 ２３０℃，电子源电离轰击，电子
源电压７０ｅＶ，灯丝电流为 ０２０ｍＡ，检测器电压为
３５０Ｖ。
１５　定性定量方法

定性分析：采用与标准物质保留时间对比、与相

关文献中某些物质保留指数对比的方法确认
［６，１３］

。

定量分析：采用内标 标准曲线法定量，以 ３辛
醇为内标物质，标准曲线采用五点法绘制。利用目

标化合物的特征离子峰面积插值法计算；对于没有

标准化合物的目标化合物，采用与其化学结构和分

子量相近化合物的标准曲线计算
［１３］
。

１６　可视化算法
采用空间矩阵投影法转换香气成分分析数据并

设计二维灰度图。灰度映像被用于对数据矩阵进行

映射，对［０，１］之间的各数值按照从小到大的顺序
分配特定的灰度，灰度深浅代表了不同数值的大小，

实现数据空间到灰度空间的映射，完成视觉模式变

化对抽象数据变化的替代
［１４～１５］

。本实验中采用线

性灰度图实现葡萄酒香气分析数据的可视化，直接

计算各成分数据的灰度。以 Ｘ轴坐标代表葡萄酒
中挥发性成分的色谱保留时间，Ｙ轴为辅助性标量，
将一维数据向量转换为二维平面图，无具体数学意

义。在 Ｘ轴方向上，相邻成分（保留时间）之间的区
域为后一个成分量化值的灰度。在实现可视化之前

对分析数据进行归一化和标准化处理，具体算法如

下：

（１）平移转换。标准化前数据矩阵 Ｘ经过平移
变换为数据矩阵 Ｙ，Ｘ中各列向量中最小值为 Ｘ（ｊ）ｍｉｎ，
各列向量中数据点的平移变换为

Ｙｉｊ＝Ｘｉｊ－Ｘ
（ｊ）
ｍｉｎ

式中　ｉ、ｊ———矩阵行、列数
（２）压缩变换。令平移后的数据矩阵 Ｙ中各列
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数据最大值为 Ｙ（ｊ）ｍａｘ，经压缩变换后的矩阵为

Ｚｉｊ＝Ｙｉｊ／Ｙ
（ｊ）
ｍａｘ

经过平移变换和压缩变换，整个坐标空间被压

缩成一个［０，１］超立方体，而数据点的分布形状和
相对位置均保持不变。

香气分析数据的可视化由ＶＣ＋＋软件设计完
成。

２　结果与讨论

２１　香气成分分析
通过 ＳＰＭＥ ＧＣ ＭＳ分析，对实验酒样中共

６４种挥发性成分进行定性、定量分析，并计算各挥
发性物质 ＯＡＶ，其中 ２５种挥发性化合物的 ＯＡＶ值
大于１（表１），被检出挥发性化合物质量浓度范围

表 １　中国 ５个产区霞多丽干白葡萄酒挥发性成分质量浓度及其 ＯＡＶ

Ｔａｂ．１　ＣｏｎｔｅｎｔｓａｎｄＯＡＶｏｆｖｏｌａｔｉｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｉｎＣｈａｒｄｏｎｎａｙｄｒｙｗｈｉｔｅｗｉｎｅｓｆｒｏｍｆｉｖｅｒｅｇｉｏｎｓｉｎＣｈｉｎａ

序号 香气化合物

保留

时间

／ｍｉｎ

阈值

／μｇ·Ｌ－１

贺兰山东麓 昌黎 云南弥勒 沙城 新疆玛纳斯

质量浓度

／ｍｇ·Ｌ－１
ＯＡＶ

质量浓度

／ｍｇ·Ｌ－１
ＯＡＶ

质量浓度

／ｍｇ·Ｌ－１
ＯＡＶ

质量浓度

／ｍｇ·Ｌ－１
ＯＡＶ

质量浓度

／ｍｇ·Ｌ－１
ＯＡＶ

１ 乙酸乙酯 ３２６ ７５００ １４２６０ １９０１ １８２３０ ２４３０ １３２７０ １７６９ １９２９０ ２５７２ ２６５３０ ３５３８

２ 乙酸异丁酯 ５６０ １６００ ００６０ ００３８ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ０１２４ ００７８

３ 丁酸乙酯 ６１９ ２０ １１９８ ５９９００ １４２７ ７１３５０ １９３６ ９６８００ ２０４３ １０２２００ ３１６５ １５８３００

４ １丙醇 ６６５ ５００００ ７１１４ ０１４２ １０２６０ ０２０５ ８９１０ ０１７８ １７５３０ ０３５１ １６３８１ ０３２８

５ 异丁醇 ８２５ ４００００ ３３５６０ ０８３９ ２５１４０ ０６２９ ２６９３０ ０６７３ ４７１７６ １１７９ ４４４１０ １１１０

６ 乙酸异戊酯 ８４１ ３０ ０２８９ ９６３３ １０４７ ３４９００ ０６７６ ２２５３０ ０１４３ ４７６７ ０９７５ ３２５００

７ 戊醇 ９１３ ４５０００ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ０１３９ ０００３

８ 丁醇 ９７４ １５００００ １１４６ ０００８ ０４５１ ０００３ ２１８０ ００１５ ２４７３ ００１６ １５４３ ００１０

９ 异戊醇 １１７１ ３００００ １１８ ３９３３ １９２３００ ６４１２ １３０５００ ４３５０ ２３３ ７７６６ ２４８８００ ８２９２

１０ 己酸乙酯 １１９９ １４ ０７８９ ５６３５７ ０５４０ ３８５７０ １７４５ １２４６００ ２０３６ １４５４００ １９２０ １３７１００

１１ 辛酮 １２６８ ２５０ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ００１０ ００４０ ０００８ ００３２

１２ ３甲基３丁烯１醇 １２８３ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ０１３８

１３ 戊醇 １２９６ ８００００ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ０１７０ ０００２ ０２４５ ０００３

１４ 乙酸己酯 １３３１ １５００ ００３３ ００２２ ００２８ ００１９ ０１８２ ０１２１ ００１９ ００１３ ００５７ ００３８

１５ ２，２苯乙基甲酸 １３８５ ｎｄ ００４１ ００７５ ００５５ ００７ ００９３

１６ 异己醇 １５０１ ５０００ ０１０１ ００２０ ０１２３ ００２５ ００９７ ００１９ ０１５１ ００３０ ０１０６ ００２１

１７ ３甲基１戊醇 １５４１ １５０００ ０１９８ ００１３ ０４２２ ００２８ ０２２９ ００１５ ０３２３ ００２２ ０３０２ ００２０

１８ 乳酸乙酯 １５８１ １４０００ ２７２９０ １９４９ ５５６８ ０３９８ ２００９０ １４３５ １６５００ １１７８ ４６０９５ ３２９３

１９ 己醇 １６２６ ８０００ ５９０７ ０７３８ ６６４８ ０８３１ ８２５１ １０３１ １４２４０ １７８０ １５５２９ １９４１

２０ Ｅ３己烯１醇 １６５５ ４００ ００７２ ０１８０ ０１３２ ０３３０ ｎｄ ｎｄ ０２７５ ０６８８

２１ １，３丙二醇单乙醚 １６９５ １００ ００３３ ０３３０ ００３４０ ０３４ ｎｄ ｎｄ ｎｄ

２２ Ｚ３己烯１醇 １７２０ ４００ ０２４３ ０６０８ ０３５３ ０８８３ ０３９０ ０９７５ ０２７９ ０６９８ ０４６２ １１５５

２３
２羟基３甲基丁酸

乙酯
１８４２ ５００ ０１２７ ０２５４ ０１８５ ０３７０ ０２１３ ０４２６ ｎｄ ｎｄ

２４ 辛酸乙酯 １８７４ ５ １０２８ ２０５６００ ０８０９ １６１８００ ２００５ ４０１ ２００６ ４０１２００ ２６２２ ５２４４００

２５ １庚醇 １９５１ ２５００ ００４４ ００１８ ００４３ ００１７ ｎｄ ｎｄ ｎｄ

２６ ２乙基己醇 ２０５７ ５０００ ００３９ ０００８ ００７５ ００１５ ００３３ ０００７ ００２ ０００４ ００３３ ０００７

２７ 苯甲醛 ２１１７ ２１００ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ｎｄ １３３９ ０

２８ ＤＬ３羟基丁酸乙酯 ２１３４ ２０ ｎｄ ００８７ ４３５０ ｎｄ ｎｄ ｎｄ

２９ β紫罗兰酮 ２１３９ ００９ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ０００５ ５５５５６ ｎｄ

３０ α紫罗兰酮 ２１４８ ００９ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ０００３ ３３３３３ ｎｄ

３１ 壬酸乙酯 ２１８４ １３００ ０００１ ０００１ ０００１ ０００１ ｎｄ ０００１ ０００１ ｎｄ

３２
２羟基 ４甲基戊酸

乙酯
２２１０ ２００ ｎｄ ｎｄ ０８３３ ４１６５ ０３７０ １８５０ ｎｄ

３３ 里哪醇 ２２２９ ２５ ００４１ １６４０ ００２４ ０９６０ ００４７ １８８０ ００２４ ０９６０ ０１１５ ４６００

３４ １辛醇 ２２６５ ９００ ００７３ ００８１ ００４５ ００５０ ００５１ ００５７ ００４０ ００４４ ００５９ ００６６

３５ 乳酸异戊酯 ２２８８ ２００ ００１５ ００７５ ０００４ ００２０ ０００８ ００４０ ０００４ ００２０ ００９４ ０４７０

３６ 异丁酸 ２３０９ ８１００ ００１９ ０００２ ００６４ ０００８ ００５９ ０００７ ｎｄ ｎｄ

３７ ２，３丁二醇 ２３２５１２００００ １０９５ ０００９ ０４６２ ０００４ ０９５８ ０００８ ０４４１ ０００４ ３２６５ ００２７

３８ 癸酸甲酯 ２３６０ １５０ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ０００１ ０００７

６７１ 农　业　机　械　学　报　　　　　　　　　　　　　　　　　２０１３年



续表

序号 香气化合物

保留

时间

／ｍｉｎ

阈值

／μｇ·Ｌ－１

贺兰山东麓 昌黎 云南弥勒 沙城 新疆玛纳斯

质量浓度

／ｍｇ·Ｌ－１
ＯＡＶ

质量浓度

／ｍｇ·Ｌ－１
ＯＡＶ

质量浓度

／ｍｇ·Ｌ－１
ＯＡＶ

质量浓度

／ｍｇ·Ｌ－１
ＯＡＶ

质量浓度

／ｍｇ·Ｌ－１
ＯＡＶ

３９ 松油醇 ２３８２ １２０ ｎｄ ｎｄ ０００９ ００７５ ｎｄ ｎｄ

４０
２（３Ｈ）二氢呋喃

酮
２４２９ ５００００ ｎｄ ｎｄ ００９１ ０００２ ｎｄ ｎｄ

４１ 癸酸乙酯 ２４９４ ２００ ００６１ ０３０５ ００６１ ０３０５ ０３４３ １７１５ ０３４１ １７０５ ０４１１ ２０５５
４２ 辛酸异戊酯 ２５４７ １２５ ０１５９ １２７２ ０１２２ ０９７６ ０１４９ １１９２ ０２２６ １８０８ ０２５８ ２０６４
４３ 琥珀酸二乙酯 ２５９６２０００００ ８８７１ ００４４ ５６４０ ００２８ ５１９５ ００２６ ８４９３ ００４２ ９９６９ ００５０
４４ ９癸酸乙酯 ２６３９ １００ ００１１ ０１１０ ００１７ ０１７０ ００１８ ０１８０ ０００２ ００２０ ００１５ ０１５０
４５ 癸酸异丁酯 ２８２１ ２００ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ０００１ ０００５ ｎｄ
４６ １癸醇 ２８５２ ４００ ００４７ ０１１８ ００１７ ００４３ ００８０ ０２００ ００３８ ００９５ ００６９ ０１７３
４７ 香茅醇 ２８６１ ４０ ｎｄ ００１２ ０３００ ｎｄ ｎｄ ００３４ ０８５０
４８ 乙酸苯乙酯 ２９７０ ２５０ ０１４３ ０５７２ ０５１０ ２０４０ ０６９７ ２７８８ ００２７ ０１０８ ００９８ ０３９２
４９ β大马酮 ２９８５ ００５ ０００９ １８０ ０００１ ２０ ０００４ ８０ ０００２ ４０ ０００２ ４０
５０ 与癸酸乙酯 ３０５９ １５００ ０００１ ０００１ ０００５ ０００３ ００５６ ００３７ ０１０７ ００７１ ００８８ ００５９
５１ ｔｒａｎｓ香叶醇 ３０７５ ３０ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ００３５ １１６７
５２ 己酸 ３０８３ ４２０ １１６４ ２７７１ ２６０１ ６１９３ ６０７４ １４４６０ ０８３５ １９８８ １３８５ ３２９８
５３ 癸酸异戊酯 ３１０５ ３００ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ００２７ ００９０ ００３１ ０１０３
５４ 苯乙酸乙酯 ３１４６ ６５０ ０１２２ ０１８８ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ｎｄ
５５ 苯乙醇 ３２１４ １４０００ １７１４０ １２２４ １４２１０ １０１５ １４５３０ １０３８ １０４９０ ０７４９ １３２８０ ０９４８
５６ 月桂醇 ３３４４ １００００ ００１１ ０００１ ０００９ ０００１ ００４１ ０００４ ０００９ ０００１ ００１９ ０００２
５７ ｔｒａｎｓ橙花叔醇 ３４７５ ７００ ００２８ ００４０ ０００８ ００１１ ００７４ ０１０６ ００５６ ００８０ ００１４ ００２０
５８ 肉豆蔻酸乙酯 ３４９０ ２０００ ｎｄ ０００１ ０００１ ０００１ ０００１ ０００６ ０００３ ０００２ ０００１
５９ 辛酸 ３５１６ ５００ ６６５０ １３３００ ７５６４ １５１３０ １９２２０ ３８４４０ ５２３４ １０４７０ ９００３ １８０１０
６０ 棕榈酸乙酯 ３８１４ １５００ ｎｄ ０００１ ０００１ ０００１ ０００１ ０００１ ０００１ ０００１ ０００１
６１ 癸酸 ３８６１ １０００ ０３０４ ０３０４ ０１８２ ０１８２ ４５０１ ４５０１ ０４９１ ０４９１ １２７９ １２７９
６２ ２，４二季丁基苯酚 ３８９２ ２００ ００７３ ０３６５ ００８６ ０４３０ ０２２７ １１３５ ００５１ ０２５５ ００６７ ０３３５
６３ ９癸烯酸 ３９５０ ｎｄ ｎｄ ｎｄ ０１０７ ｎｄ ｎｄ
６４ 月桂酸 ４１４４ １５００ ｎｄ ｎｄ ００７３ ００４９ ｎｄ ｎｄ

　　注：ｎ．ｄ．表示该物质未检测出。

在１μｇ／Ｌ～２４９ｍｇ／Ｌ，主要检出成分是高级醇、脂肪
酸和化学酯，其质量浓度在 １ｍｇ／Ｌ及以上，同时也
检出微量萜烯类化合物和去甲类异戊二烯化合物，

其质量浓度在 μｇ／Ｌ水平或更低，与其他文献报道
一致

［１，１６］
。但香气成分的含量与其对葡萄酒整体香

气质量的贡献并没有直接的联系，而其 ＯＡＶ值却在
一定程度上反映其香气质量贡献。

虽然 ＯＡＶ忽略了香气成分之间的相互叠加和
抑制作用，但却是目前被普遍认可的估计葡萄酒中

单个挥发性成分实际香气贡献的客观方法
［４～５］

，并

有大量文献报道微量或痕量化合物对葡萄酒香气的

重要影响。萜烯类化合物使得葡萄酒富有花香，特

别是玫瑰香气
［１７］
；一些去甲类异戊二烯化合物导致

陈年雷司令葡萄酒具有煤油等矿物风味，而某些氨

基苯丙酮类物质使康可（Ｖｉｔｉｓｌａｂｒｕｓｃａｎａ）单品种葡
萄酒具有“狐臭”味

［１８］
；雪莉酒的独特风味来自一些

内酯物质
［１９］
；而甲氧基吡嗪类物质是赤霞珠葡萄酒

典型青椒风味的来源
［２０］
。但也有文献指出，这些具

有典型香气特征的化合物或者化合物族不是某类葡

萄酒的特有成分，在其他葡萄酒中也有检出，仅仅在

含量或者组合上有差异
［２１］
。

２２　葡萄酒色谱分析数据的可视化结果
受到葡萄生长地的气候、土壤、酿造控制等因素

的影响，葡萄酒有非常复杂的基质效应，但同时也赋

予不同产区葡萄酒特定的风格，这为建立葡萄酒地

理标志提供了理论依据。基于此，研究者们从葡萄

酒中含有的化学物质出发寻找化学标记，构建指纹

图谱，辨别和区分不同产区、不同品种具有典型风格

的优质葡萄酒，保护优质产区，促使葡萄酒产业的良

性发展。除分析葡萄酒中含有的微量元素
［２２～２３］

、多

酚类物质
［２４］
以及同位素分析

［２，２５］
，挥发性成分也被

认为具有产区及品种特异性，被用于葡萄酒产区及

品种的保护和鉴定
［３，１０，２６］

。这些香气成分虽然在葡

萄酒中普遍存在，却因为受产地及品种的影响，在含

量上表现出特异性
［２，２７］

。乙酸己酯、苯甲醇、苯乙醇

和苯甲醛曾被用于葡萄品种的鉴定
［２８］
，而葡萄酒中

的酚类物质和挥发性成分也被证实可用以区分不同

酿造工艺
［２９］
。本实验首先对葡萄酒香气的色谱分

析原始数据进行可视化表征，其结果如图 １所示。
相对于中药产地鉴别研究中提出的在 Ｘ轴方向上
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采用双向插值法完成相邻坐标间区域填充
［１１］
，本文

提出的可视化方法直接计算各成分数据的灰度，

Ｘ轴上相邻成分之间的区域即为后一成分量化值的
灰度，所得的二维灰度图连续性和可比性均更好，更

直观地实现产区辨别。陶永胜等
［１２］
按照该法构建

的可视化图谱，可以实现中国不同产区年轻赤霞珠

干红葡萄酒的可视化分析。

图１　不同产区霞多丽干白葡萄酒原始香气数据可视化表征

Ｆｉｇ．１　Ｖｉｓｕａｌｉｚａｔｉｏｎｒｅｐｒｅｓｅｎｔａｔｉｏｎｏｆｒａｗａｎａｌｙｔｉｃａｌｄａｔａ

ｏｆＣｈａｒｄｏｎｎａｙｄｒｙｗｈｉｔｅｗｉｎｅｆｒｏｍｄｉｆｆｅｒｅｎｔｄｉｓｔｒｉｃｔｓ
（ａ）贺兰山东麓　（ｂ）昌黎　（ｃ）云南弥勒　

（ｄ）沙城　（ｅ）新疆玛纳斯
　
分析图 １可知，不同产区霞多丽酒样之间的差

异并不明显，仅有些灰度条带有细微的深浅差别，反

映了条带所对应挥发性物质在含量上的不同，说明

各产区并没有特有的挥发性成分存在，因此该法直

接利用色谱原始数据进行可视化表征无法将不同产

区霞多丽葡萄酒产品从视觉角度区分开来。

２３　葡萄酒香气成分 ＯＡＶ值的可视化表征
目前有不少研究讨论影响单品种葡萄酒典型香

气的的关键气味物质，由于这些化学物质对葡萄酒

香气的贡献决定于其实际浓度是否超过其阈值浓

度，在忽略基质效应单纯考虑单个化合物香气贡献

的情况下，一些具有高 ＯＡＶ值的挥发性成分被认为
是影响葡萄酒香气风格的重要物质，包括丁酸乙酯、

异戊酸乙酯、２甲基丁酸乙酯等短链酯类物质，一些
挥发性酚类物质、萜烯醇、内酯和去甲类异戊二

烯
［３０～３２］

。结合化学计量学方法，研究者根据葡萄酒

中 ＯＡＶ值较高的挥发性化合物成功地对产品进行
了产区鉴定和分类

［３３］
。

由于图１中利用原始色谱数据构建的可视化图

谱不能直观反映不同产区葡萄酒的香气差异，因此

本实验计算检出成分的 ＯＡＶ值（表１），根据气味物
质饱和度，将活性化合物（ＯＡＶ不小于 １）的 ＯＡＶ
定义为１（目的为简化二维灰度图，增强对比度），然
后将转换后的 ＯＡＶ进行二维灰度图的可视化表征，
结果如图２所示。

图 ２　不同产区霞多丽干白葡萄酒香气指纹图谱

Ｆｉｇ．２　ＡｒｏｍａｔｉｃｆｉｎｇｅｒｐｒｉｎｔｏｆＣｈａｒｄｏｎｎａｙｄｒｙｗｈｉｔｅ

ｗｉｎｅｆｒｏｍｄｉｆｆｅｒｅｎｔｄｉｓｔｒｉｃｔｓ
（ａ）贺兰山东麓　（ｂ）昌黎　（ｃ）云南弥勒　

（ｄ）沙城　（ｅ）新疆玛纳斯

　　由图２可见，检出的挥发性物质对应的灰度条
带按照保留时间顺序地排列在 Ｘ轴方向上。５个产
区对应的二维灰度图中颜色最深的条带代表各酒样

中的气味活性物质（ＯＡＶ不小于 １），多为酯类物
质、萜烯类和去甲异戊二烯类物质，这些特征条带的

分布具有明显差异，通过对比其分布即可明显地区

分并鉴别各产区供试酒样，而灰度图的复杂度也在

一定程度上反映了葡萄酒的香气质量。因此，本研

究提出的方法可有效提取不同产地实验酒样原始香

气成分数据隐含的化学信息，构建香气指纹图谱，实

现对不同产区霞多丽干白葡萄酒的视觉辨识。

３　结论

（１）采集我国５个典型葡萄酒产区的霞多丽干
白葡萄酒产品，通过 ＳＰＭＥ ＧＣ ＭＳ技术进行挥发
性物质的定性、定量分析，共鉴定出６４种香气成分，
其中２５种化合物 ＯＡＶ值大于 １，具有气味活性，对
整体香气有重要贡献。

（２）对原始色谱分析数据进行可视化表征，得
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到的二维灰度图在条带颜色上有一些细微差别，但

不明显，无法通过观察直观区分来自不同产区的实

验酒样。

（３）对检出成分的 ＯＡＶ进行可视化表征，利用

视觉可辨别的二维灰度图整体反映不同产区供试酒

样的香气成分活性度，可以实现葡萄酒的产区鉴别，

为葡萄酒地理标志的建立提供技术支持。
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ｓｐｅｃｔｒｏｍｅｔｒｉｃｍｅｔｈｏｄｆｏｒｑｕａｌｉｔａｔｉｖｅｐｒｏｆｉｌｉｎｇｏｆｉｃｅｗｉｎｅｖｏｌａｔｉｌｅｆｒａｃｔｉｏｎⅢ．ＲｅｌａｔｉｖｅｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆＣａｎａｄｉａｎａｎｄＣｚｅｃｈｉｃｅ
ｗｉｎｅｓｕｓｉｎｇｓｅｌｆｏｒｇａｎｉｚｉｎｇｍａｐｓ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＣｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｙＡ，２００７，１１４７（２）：２４１～２５３．

１１　程翼宇，余杰，吴永江．色谱数据可视化及天然植物药指纹特征发现方法 ［Ｊ］．化学学报，２００２，６０（２）：３２８～３３３．
ＣｈｅｎｇＹｉｙｕ，ＹｕＪｉｅ，ＷｕＹｏｎｇｊｉａｎｇ．Ａｖｉｓｕａｌｉｚａｔｉｏｎｍｅｔｈｏｄｏｆｃｈｒｏｍａｔｏｇｒａｐｈｉｃｄａｔａｆｏｒｄｉｓｃｏｖｅｒｉｎｇｆｉｎｇｅｒｐｒｉｎｔｆｅａｔｕｒｅｓｏｆｎａｔｕｒａｌ
ｈｅｒｂａｌｍｅｄｉｃｉｎｅｓ［Ｊ］．ＡｃｔａＣｈｉｍｉｃａＳｉｎｉｃａ，２００２，６０（２）：３２８～３３３．（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）

１２　陶永胜，李华，王华．中国不同产区赤霞珠干红葡萄酒香气成分数据的可视化分析 ［Ｊ］．分析化学，２００８，３６（５）：６５３～６５７．
ＴａｏＹｏｎｇｓｈｅｎｇ，ＬｉＨｕａ，ＷａｎｇＨｕａ．ＤａｔａｖｉｓｕａｌｉｚａｔｉｏｎｏｆｗｉｎｅａｒｏｍａｃｏｍｐｏｕｎｄｓｏｆＣａｂｅｒｎｅｔＳａｕｖｉｇｎｏｎｄｒｙｒｅｄｗｉｎｅｓｆｒｏｍ
ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｏｒｉｇｉｎｓｉｎＣｈｉｎａ［Ｊ］．ＣｈｉｎｅｓｅＪｏｕｒｎａｌｏｆＡｎａｌｙｔｉｃａｌＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，２００８，３６（５）：６５３～６５７．（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）

１３　ＰｅｒｅｓｔｒｅｌｏＲ，ＦｅｒｎａｎｄｅｓＡ，ＡｌｂｕｑｕｅｒｑｕｅＦ，ｅｔａｌ．ＡｎａｌｙｔｉｃａｌｃｈａｒａｃｔｅｒｉｚａｔｉｏｎｏｆｔｈｅａｒｏｍａｏｆＴｉｎｔａＮｅｇｒａＭｏｌｅｒｅｄｗｉｎｅ：
ｉｄｅｎｔｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆｔｈｅｍａｉｎｏｄｏｒａｎｔｓｃｏｍｐｏｕｎｄｓ［Ｊ］．ＡｎａｌｙｔｉｃａＣｈｉｍｉｃａＡｃｔａ，２００６，５６３（１～２）：１５４～１６４．

１４　李月景．图像识别技术及其应用［Ｍ］．北京：机械工业出版社，１９８５：１４～２０．
１５　梁逸曾．白灰黑复杂多组分分析体系及其化学计量学算法 ［Ｍ］．长沙：湖南科学技术出版社，１９９６．
１６　ＴａｏＹＳ，ＬｉＨ，ＷａｎｇＨ，ｅｔａｌ．ＶｏｌａｔｉｌｅｃｏｍｐｏｕｎｄｓｏｆｙｏｕｎｇＣａｂｅｒｎｅｔＳａｕｖｉｇｎｏｎｒｅｄｗｉｎｅｆｒｏｍＣｈａｎｇｌｉｃｏｕｎｔｙ（Ｃｈｉｎａ）［Ｊ］．

ＪｏｕｒｎａｌｏｆＦｏｏｄＣｏｍｐｏｓｉｔｉｏｎａｎｄＡｎａｌｙｓｉｓ，２００８，２１（８）：６８９～６９４．
１７　ＣｍａｒａＪ，ＨｅｒｂｅｒｔＰ，ＭａｒｑｕｅｓＪ，ｅｔａｌ．ＶａｒｉｅｔａｌｆｌａｖｏｕｒｃｏｍｐｏｕｎｄｓｏｆｆｏｕｒｇｒａｐｅｖａｒｉｅｔｉｅｓｐｒｏｄｕｃｉｎｇＭａｄｅｉｒａｗｉｎｅｓ［Ｊ］．

ＡｎａｌｙｔｉｃａＣｈｉｍｉｃａＡｃｔａ，２００４，５１３（１）：２０３～２０７．
１８　ＡｃｒｅｅＴＥ，ＬａｖｉｎＥＨ．Ｏａｍｉｎｏａｃｅｔｏｐｈｅｎｏｎｅ，ｔｈｅ“ｆｏｘｙ”ｓｍｅｌｌｉｎｇｃｏｍｐｏｎｅｎｔｏｆｌａｂｒｕｓｃａｎａｇｒａｐｅｓ［Ｍ］∥ＢｅｓｓｉＲＥ，Ｔｈｏｍａｓ

ＡＦ．Ｆｌａｖｏｒｓｃｉｅｎｃｅａｎｄｔｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，ＮｅｗＹｏｒｋ：Ｗｉｌｅｙ，１９９０：４９～５２．
１９　ＭａｒｔｉｎＢ，ＥｔｉｅｖａｎｔＰＸ，ＬｅＱｕｅｒｅＪＬ，ｅｔａｌ．Ｍｏｒｅｃｌｕｅｓａｂｏｕｔｓｅｎｓｏｒｙｉｍｐａｃｔｏｆｓｏｔｏｌｏｎｉｎｓｏｍｅｆｌｏｒｓｈｅｒｒｙｗｉｎｅｓ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ

ｏｆＡｇｒｉｃｕｌｔｕｒａｌａｎｄＦｏｏｄＣｈｅｍｉｓｔｒｙ，１９９２，４０（３）：４７５～４７８．
２０　ＡｌｌｅｎＭＳ，ＬａｃｅｙＭＪ，ＨａｒｒｉｓＲＬＮ，ｅｔａｌ．ＣｏｎｔｒｉｂｕｔｉｏｎｏｆｍｅｔｈｏｘｙｐｙｒａｚｉｎｅｓｔｏＳａｕｖｉｇｎｏｎＢｌａｎｃｗｉｎｅａｒｏｍａ［Ｊ］．Ａｍｅｒｉｃａｎ

ＪｏｕｒｎａｌｏｆＥｎｏｌｏｇｙａｎｄＶｉｔｉｃｕｌｔｕｒｅ，１９９１，４２（２）：１０９～１１２．
２１　ＦｅｒｒｅｉｒａＶ，ＬóｐｅｚＲ，ＥｓｃｕｄｅｒｏＡ，ｅｔａｌ．ＴｈｅａｒｏｍａｏｆＧｒｅｎａｃｈｅｒｅｄｗｉｎｅ：ｈｉｅｒａｒｃｈｙａｎｄｎａｔｕｒｅｏｆｉｔｓｍａｉｎｏｄｏｒａｎｔｓ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌ

ｏｆｔｈｅＳｃｉｅｎｃｅｏｆＦｏｏｄａｎｄＡｇｒｉｃｕｌｔｕｒｅ，１９９８，７７（２）：２５９～２６７．
２２　ＧａｌｇａｎｏＦ，ＦａｖａｔｉＦ，ＣａｒｕｓｏＭ，ｅｔａｌ．ＡｎａｌｙｓｉｓｏｆｔｒａｃｅｅｌｅｍｅｎｔｓｉｎｓｏｕｔｈｅｒｎＩｔａｌｉａｎｗｉｎｅｓａｎｄｔｈｅｉｒｃｌａｓｓｉｆｉｃａｔｉｏｎａｃｃｏｒｄｉｎｇｔｏ

ｐｒｏｖｅｎａｎｃｅ［Ｊ］．ＬＷＴＦｏｏｄＳｃｉｅｎｃｅａｎｄＴｅｃｈｎｏｌｏｇｙ，２００８，４１（１０）：１８０８～１８１５．
（下转第 ２２０页）
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ｃｌｉｍａｔｅ［Ｊ］．ＧｌｏｂａｌＥｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｌＣｈａｎｇｅＰａｒｔＡ，２００５，１５（４）：３９４～４０４．
９　ＥｖａｎｓＪＰ，ＧｅｅｒｋｅｎＲ．Ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｔｉｏｎｂｅｔｗｅｅｎｃｌｉｍａｔｅａｎｄｈｕｍａｎｉｎｄｕｃｅｄｄｒｙｌａｎｄｄｅｇｒａｄａｔｉｏｎ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＡｒｉｄ，２００４，
５７（４）：５３５～５５４．

１０　宋怡，马明国．基于 ＳＰＯＴＶＥＧＥＴＡＴＩＯＮ数据的中国西北植被覆盖变化分析［Ｊ］．中国沙漠，２００７，２７（１）：８９～９３．
ＳｏｎｇＹｉ，ＭａＭｉｎｇｇｕｏ．ＳｔｕｄｙｏｎｖｅｇｅｔａｔｉｏｎｃｏｖｅｒｃｈａｎｇｅｉｎＮｏｒｔｈｗｅｓｔＣｈｉｎａｂａｓｅｄｏｎＳＰＯＴＶＥＧＥＴＡＴＩＯＮｄａｔａ［Ｊ］．Ｊｏｕｒｎａｌｏｆ
ＤｅｓｅｒｔＲｅｓｅａｒｃｈ，２００７，２７（１）：８９～９３．（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）

１１　韩秀珍，李三妹，罗敬宁，等．近 ２０年中国植被时空变化研究［Ｊ］．干旱区研究，２００８，２５（６）：７５３～７５９．
ＨａｎＸｉｕｚｈｅｎ，ＬｉＳａｎｍｅｉ，ＬｕｏＪｉｎｇｎｉｎｇ，ｅｔａｌ．ＳｔｕｄｙｏｎｓｐａｔｉｏｔｅｍｐｏｒａｌｃｈａｎｇｅｏｆｖｅｇｅｔａｔｉｏｎｉｎＣｈｉｎａｓｉｎｃｅ２０ｙｅａｒｓ［Ｊ］．ＡＲＤ
ＺｏｎｅＲｅｓｅａｒｃｈ，２００８，２５（６）：７５３～７５９．（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）

１２　邱海军，曹明明．基于 ＳＰＯＴＶＥＧＥＴＡＴＩＯＮ数据的中国植被覆盖时空变化分析［Ｊ］．资源科学，２０１１，３３（２）：３３５～３４０．
ＱｉｕＨａｉｊｕｎ，ＣａｏＭｉｎｇｍｉｎｇ．ＳｐａｔｉａｌａｎｄｔｅｍｐｏｒａｌｖａｒｉａｔｉｏｎｓｉｎｖｅｇｅｔａｔｉｏｎｃｏｖｅｒｉｎＣｈｉｎａｂａｓｅｄｏｎＳＰＯＴＶＥＧＥＴＡＴＩＯＮｄａｔａ［Ｊ］．
ＲｅｓｏｕｒｃｅｓＳｃｉｅｎｃｅ，２０１１，３３（２）：３３５～３４０．（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）

１３　陈燕丽，龙步菊，潘学标，等．ＭＯＤＩＳＮＤＶＩ和 ＡＶＨＲＲＮＤＶＩ对草原植被变化监测差异［Ｊ］．遥感学报，２０１１，１５（４）：８３１～８４５．
ＣｈｅｎＹａｎｌｉ，ＬｏｎｇＢｕｊｕ，ＰａｎＸｕｅｂｉａｏ，ｅｔａｌ．ＤｉｆｆｅｒｅｎｃｅｓｂｅｔｗｅｅｎＭＯＤＩＳＮＤＶＩａｎｄＡＶＨＲＲＮＤＶＩｉｎｍｏｎｉｔｏｒｉｎｇｇｒａｓｓｌａｎｄｓ
ｃｈａｎｇｅ［Ｊ］．ＪｏｕｒｎａｌｏｆＲｅｍｏｔｅＳｅｎｓｉｎｇ，２０１１，１５（４）：８３１～８４５．（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）

１４　贺振，贺俊平．基于 ＳＰＯＴＶＧＴ的黄河流域植被覆盖时空演变［Ｊ］．生态环境学报，２０１２，２１（１０）：１６５５～１６５９．
ＨｅＺｈｅｎ，ＨｅＪｕｎｐｉｎｇ．ＳｐａｔｉｏｔｅｍｐｏｒａｌｖａｒｉａｔｉｏｎｏｆｖｅｇｅｔａｔｉｏｎｃｏｖｅｒｂａｓｅｄｏｎＳＰＯＴＶＧＴｉｎＹｅｌｌｏｗＲｉｖｅｒＢａｓｉｎ［Ｊ］．Ｅｃｏｌｏｇｙａｎｄ
ＥｎｖｉｒｏｎｍｅｎｔａｌＳｃｉｅｎｃｅｓ，２０１２，２１（１０）：１６５５～１６５９．（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）

１５　李双双，延军平，万佳．近 １０年陕甘宁黄土高原区植被覆盖时空变化特征［Ｊ］．地理学报，２０１２，６７（７）：９６０～９７０．
ＬｉＳｈｕａｎｇｓｈｕａｎｇ，ＹａｎＪｕｎｐｉｎｇ，ＷａｎＪｉａ．ＴｈｅｓｐａｔｉａｌｔｅｍｐｏｒａｌｃｈａｎｇｅｓｏｆｖｅｇｅｔａｔｉｏｎｒｅｓｔｏｒａｔｉｏｎｏｎＬｏｅｓｓＰｌａｔｅａｕｉｎＳｈａａｎｘｉ
ＧａｎｓｕＮｉｎｇｘｉａｒｅｇｉｏｎ［Ｊ］．ＡｃｔａＧｅｏｇｒａｐｈｉｃａＳｉｎｉｃａ，２０１２，６７（７）：９６０～９７０．（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）

１６　孙晓鹏，王天明，葛剑平．基于 ＭＯＤＩＳ的北京绿化隔离地区植被格局与趋势分析［Ｊ］．地理与地理信息科学，２０１２，２８（６）：
２０～２３．
ＳｕｎＸｉａｏｐｅｎｇ，ＷａｎｇＴｉａｎｍｉｎｇ，ＧｅＪｉａｎｐｉｎｇ．ＰａｔｔｅｒｎａｎｄｔｒｅｎｄａｎａｌｙｓｉｓｏｆｔｈｅｉｓｏｌａｔｅｄａｆｆｏｒｅｓｔａｔｉｏｎｒｅｇｉｏｎｓｉｎＢｅｉｊｉｎｇｕｓｉｎｇＭＯＤＩＳ
［Ｊ］．ＧｅｏｇｒａｐｈｙａｎｄＯｅｏ—ＩｎｆｏｒｍａｔｉｏｎＳｃｉｅｎｃｅ，２０１２，２８（６）：２０～２３．（ｉｎＣｈｉｎｅｓｅ）

１７　ＢｕｒｎｅｔＭＦ．ＡｍｏｄｉｆｉｃａｔｉｏｎｏｆＪｅｒｎｅ’ｓｔｈｅｏｒｙｏｆａｎｔｉｂｏｄｙｐｒｏｄｕｃｔｉｏｎｕｓｉｎｇｔｈｅｃｏｎｃｅｐｔｏｆｃｌｏｎａｌｓｅｌｅｃｔｉｏｎ［Ｊ］．ＡｕｓｔｒｉａｎＪｏｕｒｎａｌｏｆ
Ｓｃｉｅｎｃｅ，１９５７，２０（１）：６７～７６．

１８　ｄｅＣａｓｔｒｏＬＮ，ｖｏｎＺｕｂｅｎＦＪ．Ａｒｔｉｆｉｃａｌｉｍｍｕｎｅｓｙｓｔｅｍｓ：ｐａｒｔＩ—ｂａｓｉｃｔｈｅｏｒｙａｎｄａｐｐｌｉｃａｔｉｏｎｓ［Ｒ］．ＲＴＤＣＡ，１９９９．
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