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现代仪器分析技术在白酒风味组学研究中的应用 
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西安  710021; 3. 安徽金种子酒业股份有限公司, 阜阳  236023) 

摘  要: 中国白酒富含有丰富的风味成分, 其中大部分风味成分的风味贡献和影响机制尚不明晰。随着现代

仪器分析技术和风味组学技术在白酒风味化学研究中的快速发展, 风味组学作为主要研究策略在白酒风味解

析中起到重要作用。建立白酒风味组学应用体系, 加强对中国白酒风味的科学认识, 有利于白酒风味成分挖掘

及特征风味的解析。本文对近年来在白酒风味分析中应用的现代仪器分析技术进行了分类、总结和展望, 对

风味组学技术在白酒风味分析中的研究策略和面临的挑战进行了探讨, 并对制约白酒仪器分析技术发展的问

题进行了分析, 以期为白酒风味组学研究和白酒品质改善提供思路和参考。 
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Application of modern instrumental analysis technology in the study of  
Baijiu flavoromics 
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ABSTRACT: Chinese Baijiu is riched in different flavor components, the contribution and influence mechanism of 

most flavor components are still unclear. With the rapid development of modern instrumental analysis technology and 

flavoromics technology in the research of Baijiu flavor chemistry, flavoromics as the main research strategy plays an 

important role in the flavor analysis of Baijiu. Establishing an application system of flavoromics and strengthening 

the scientific understanding of flavor are conducive to the exploration of flavor components and the analysis of 

characteristic flavor in Baijiu. This paper classified, summarized and looked forward to the modern instrumental 

analysis techniques which applied in Baijiu flavor analysis in recent years. In addition discussed the research 

strategies, challenges and the problems, which restricting the development of instrumental analysis techniques in 

flavoromics research of Baijiu. This paper aims to provide ideas and references for the research of flavoromics and 

the improvement of Baijiu quality. 
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0  引  言 

中国白酒主要以高粱等谷物为原料, 酒曲为糖化发

酵剂, 经固态发酵、固态蒸馏和贮存勾兑, 最终获得以乙

醇和水为主体并富含多种微量成分的酒精饮料[1]。当前, 

在白酒中已检测出 2400 多种风味成分, 包括酯类、醇类、

酸类、醛酮类和其他类, 而大部分风味成分的风味贡献和

影响机制尚不明确[2‒3], 白酒主体风味和关键物质是白酒

特征风味研究的重要部分。白酒中的风味物质主要来自原

料、酒曲及微生物发酵过程, 其中微生物发酵过程是白酒

风味物质的主要来源[4]。风味组学(flavoromics)是解析风味

物质基础的组学技术, 其针对风味相关代谢物质进行综合

分析, 并结合化学计量学将样品中的化学成分和感官相联

系, 从而挖掘、鉴定或预测影响样品风味感知的关键风味

成分。传统分析方法基本可以实现食品成分检测, 但是已

不能完全满足现代食品工业的发展要求, 现代仪器分析技

术已经逐渐成为食品分析中不可缺少的重要手段。现代仪

器分析技术普遍具有取样量小、灵敏度高、重现性好、分

析速度快、自动化和信息化程度高等特点, 能够实现对痕

量、超痕量物质的测定, 以及从复杂混合物中分离和鉴定

目标物。 

近年来, 随着仪器分析技术和研究方法的发展, 风味

组学在白酒特征风味解析中发挥着重要作用, 已成为白酒

风味化学研究的重要内容[5‒7]。白酒的香气、口感和风格等

特征是白酒品质的重要组成部分, 建立白酒特征风味组学

应用体系, 有利于白酒的风味成分挖掘及特征风味解析。

本文对近年来在白酒风味分析中应用的现代仪器分析技术

进行了分类、总结和展望, 并探讨了白酒风味组学的研究

策略和挑战, 以期为白酒风味组学研究提供思路和参考。 

1  白酒风味组学的研究现状 

白酒中的特征风味包括挥发性和非挥发性成分, 其

中挥发性成分是白酒香气特征的物质基础, 非挥发性成分

对整体香气特征具有重要影响, 并与挥发性成分相互作

用从而影响白酒的香气、味道和口感等品质属性, 尤其是

白酒储存过程中存在不同风味化合物之间的相互作用。

由表 1 可知, 白酒风味研究主要包括特征风味成分的确定, 

风味成分的相互作用、拓展及酒体异嗅化合物研究等; 当

前, 各白酒企业主要关注不同香型白酒关键香气成分的确

定、特殊香气成分的风味贡献、生物活性物质的探寻、原产

地和真实性鉴别等研究[3,5‒10]。白酒中不同物质的含量和理

化属性差异较大, 当前还没有相对固定和优选的前处理方

法同时分析所有物质, 尤其是白酒的风味分析需要结合不

同的前处理方法、分析仪器和数据处理方法从而明确不同

组分对白酒风味的贡献 [ 8 ‒ 1 1 ]。如 WA N G 等 [ 1 0 ]采用 

 
表 1  白酒风味成分和风味组学的研究现状 

Table 1  Research status on flavor components and flavomics of Baijiu  

发表年份 研究对象 仪器分析技术 研究结果 参考文献

2020 年 
酱香、浓香、芝麻香、

清香 4 种香型白酒 
DI/UPLC-MS/MS 

在发酵和蒸馏过程中, 吡嗪类物质的浓度显著增加, 该研究为

白酒中吡嗪类物质的含量测定提供了一种有效的方法 
[8] 

2020 年 酱香型白酒 GC-O; GC-MS 
不同浓度的异丁酸乙酯和异戊酸乙酯可加强或协同混合样品

的气味 
[9] 

2020 年 
酱香型白酒 

 
GC-MS; GC-O; 

GC×GC-TOF-MS 
高浓度的 2-甲基-3-呋喃硫醇、2-甲基-3-糠基二硫、二甲基三

硫等 9 类化合物是酱香型白酒产生盐菜味的主要香气成分 
[10] 

2020 年 
清香、酱香、浓香 3

种香型白酒 
HS-SPME/GC×GC-

TOF-MS 
优化的 HS-SPME/GC×GC−TOF-MS 方法适用于白酒中不同类

型微量化合物的同时测定 
[11] 

2021 年 麸曲清香型白酒 GC-MS/GC-O 
鉴定出 55 个香气活性化合物, 其中乳酸乙酯等 9 个化合物被

鉴定为麸曲清香型白酒的质量标志物 
[12] 

2021 年 
馥郁香、清香、浓香

3 种香型白酒 
GC-1H NMR 

NMR 和 GC 结合多元统计分析是验证白酒年份真实性的有效

工具 
[13] 

2021 年 兼香型白酒 GC-O-MS; OAV 
酯、醇、酸, 特别是己酸乙酯, γ-非内酯和三硫二甲基对兼香型

白酒的风味具有重要影响 
[14] 

2022 年 酱香型白酒 GC-IMS 
GC-IMS 能够快速准确地分离白酒挥发性组分, 对完善酱香型

白酒香气指纹图谱和数据库具有积极意义 
[15] 

注: 直接进样法(direct sampling, DI); 超高效液相色谱-串联质谱法(ultra performance liquid chromatography-tandem mass spectrometry, 

UPLC-MS/MS); 气相色谱-闻香法 (gas chromatography-olfactometry, GC-O); 气相色谱-质谱法 (gas chromatography-mass spectrometry, 

GC-MS); 全二位气相色谱 -飞行时间质谱法 (comprehensive two-dimensional gas chromatography and time-of-flight mass spectrometry, 

GC×GC-TOF-MS); 顶空固相微萃取法(head space solid-phase micro extraction, HS-SPME); 气相色谱-核磁共振氢谱法(gas chromatography 

olfactometry-1H nuclear magnetic resonance, GC-1H NMR); 气相色谱 -闻香 -质谱法 (mass spectrometry-olfactometry-mass spectrometry, 

GC-O-MS); 气味活度值(odor activity value, OAV); 气相色谱-离子迁移谱法(gas chromatography ion migration mass spectrometry, GC-IMS)。 
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GC-MS, GC-O 和 GC×GC-TOF-MS 3 种技术相结合, 通过比

较香气萃取物稀释法、定量测定法、香气添加法和不添加法

研究酱香型白酒中引起酱菜样异味的强香味物质的特征, 结

果表明高浓度的 2-甲基-3-呋喃硫醇、2-甲基-3-糠基二硫和二

甲基三硫等 9 类化合物是酱香型白酒中产生盐菜味的主要香

气成分。 

2  白酒风味组学研究中应用的现代仪器分析

技术 

白酒风味物质的仪器检测技术主要包括色谱法、质谱

及其联用法、核磁共振法和光谱法; 此外, 还包括基于电

子鼻、电子舌等传感器的分析技术。由于白酒中含有较多

微量或痕量的风味成分, 单一的检测方法难以实现对白酒

风味成分的全面检测; 因此, 白酒风味组学研究中多采用

几种检测技术联用使用。其中, 色谱、质谱及其联用技术

在白酒风味成分的分离、定性和定量分析中克服了传统色

谱、质谱检测器定性数据的缺点, 具有实验操作简化, 分

析时间缩短等特点。 

2.1  色谱及其联用技术 

色谱技术基于不同物质在固定相和流动相中具有不

同的分配系数而使各物质达到分离。随着新型高效固定

相在色谱分离中的研究深入[16], 促进了现代色谱技术在

白 酒风味组学研究中应用 , 主要有离子色谱法 (ion 

chromatography, IC)、液相色谱法(liquid chromatography, 

LC)和气相色谱法(gas chromatography, GC)及其联用技术

(表 2); 还包括由 LC 技术发展而来的新型高效液相色谱法

(high performance liquid chromatography, HPLC), 如二维及

多维 HPLC、毛细管和纳升 HPLC、超高效液相色谱法(ultra 

performance liquid chromatography, UPLC)等。 

 
表 2  白酒风味物质分离的色谱技术原理及其优缺点比较 

Table 2  Comparison of principles, advantages and disadvantages of chromatographic techniques for the separation of  
flavoring substances in Baijiu 

方法/类别 特点/原理 特点/优势 缺点/不足 适用范围 白酒分析中的应用 参考文献

IC 
利用被测物质的离子

性进行分离和检测 

灵敏度高、选择性好, 直

接进样, 同时分析多种离

子化合物, 搭配选择性较

广的检测系统; 样品处理

简单、无需衍生、无其他

有机物干扰 

部分分析柱填

料不能耐受较

高浓度的乙醇

无机离子、有机

酸、甜味剂、防

腐剂、食用色素、

糖类、生物胺等

挥发性有机酸和非挥发

有机酸的同时检测, 离

子态化合物的检测, 包

括中、短碳链的挥发性

酸、乳酸及二元羧酸 

在内的难挥发酸 

[10,15,17]

LC 

利用待分离物质在固

定相和流动相之间的

分配平衡来实现目标

物质的分离 

快速方便、灵敏度高、选

择性好、直接进样、同时

分析多种离子化合物、搭

配选择性较广的检测系统

不能分析大多

数金属盐类和

热稳定性差的

物质, 色谱图无

法定性未知物

无机离子、有机

酸、甜味剂、防

腐剂、食用色素、

糖类、生物胺等

非挥发成分分析, 离子

态化合物的检测 
[17] 

LC×LC 

有效串联不同分离机

制且互相独立的 2 根

液相色谱柱而建立的

分离系统 

分辨率提高、峰容量 

提高、分辨率提升 

不能分析大多

数金属盐类和

热稳定性差的

物质 

天然产物的分离

测定 
非挥发成分分析 [17] 

HPLC 

液体作为流动相; 粒

径更细的固定相填充

色谱柱, 提高色谱柱

的塔板数并以高压驱

动流动相 

高压、高效、高灵敏度、

简便快速、选择性好、准

确度高、样品适应范围广; 

不需要对样品进行预分

离、衍生化等 

易产生“柱外效

应”, 对易挥发

物质检测较差

大部分有机化合

物, 包括高沸

点、大分子、强

极性、热稳定性

差的化合物 

非挥发成分分析, 如有

机酸、糖组分、氨基酸、

维生素、真菌毒素、生

物胺、外源甜味剂等 

[17‒18] 

UPLC 
液体作为流动相, 采

用小粒度色谱柱 

色谱柱填料颗粒小、溶剂

用量少, 通量、色谱峰容

量、灵敏度、速度均提升

分析柱填料制

备难度较大, 设

备较昂贵 

天然产物的定性

定量分析 

非挥发成分分析, 如有

机酸等 
[8,19] 

GC 

利用物质的沸点、极

性及吸附性的差异分

离混合物 

分析速度快、灵敏度高、

分离效率高、应用 

范围广 

仅能分析在操

作温度下能汽

化而不分解的

物质 

气体物质或可以

在一定温度下转

化为气体的物质

挥发性风味物质, 结合

衍生化法可检测白酒中

的非挥发有机酸 

[17,20] 

GC×GC 

分离机制不同而又互

相独立的 2 根气相色

谱柱串联, 配套有调

制器 

具有正交分离效果, 扩展

了色谱分离能力, 物质鉴

定数量提升, 实现不同极

性化合物的分离和分类

设备较昂贵, 色

谱柱的选型和

搭配需要优选

气体或可以在一

定温度下转化为

气体的物质 

挥发性风味物质的分析 [11‒13,16]
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与 GC 联用的广谱性检测仪器包括氢火焰离子检测器

(flame ionization detector, FID)、质谱仪(mass spectrometer, 

MS)、飞行时间质谱仪 (time of flight-mass spectrometer, 

TOF-MS)以及电子捕获检测器 (electron capture detector, 

ECD)等 ; 与 GC 联用的针对性检测仪器有氮磷检测器

(nitrogen phosphorus detector, NPD)、脉冲式火焰光度检测

器 (pulsed flame photometric detector, PFPD)、核磁共振

(nuclear magnetic resonance, NMR)和红外光谱 (Fourier 

transform infrared spectroscopy, FFIR); 此 外 , 还 包 括

GC-O、GC-1H NMR 等技术。 

2.2  质谱及其联用技术 

MS 可进行多种有机物和无机物的定性定量分析, MS

可作为 GC 的检测器为 GC 提供丰富可靠的定性参数, 其

灵敏度远高于 GC 的氢离子火焰检测器、热导检测器等; 同

时, MS 也可充当 LC 的检测器, 以提高 LC 的定性能力和

检测灵敏度。当前, GC-MS 和 LC-MS 等已广泛应用于白酒

风味研究[21‒22], 针对白酒中的酸类、酯类、醛酮类等挥发

性物质, 通常采用 GC-MS 进行检测; 对于大分子有机酸、

氨基酸、糖醇、糖苷类挥发性较低的化合物 , 通常采用

LC-MS 进行检测, LC-MS 分离过程处于低温环境, 适用于

检测热敏性化合物[23]; 对于含量较低的非挥发性物质, 通

常采用衍生化-气相色谱法进行分析, 常用的衍生剂可分为

烷基化试剂、酰基化试剂、硅烷化试剂和其他衍生试剂。此

外, 质谱及其联用技术还包括高分辨质谱(high resolution 

mass spectrometry, HR-MS)、GC-IMS、GC-TOF-MS、GC×GC- 

TOF-MS 和 其 他 质 谱 及 其 联 用 技 术 ( 表 3) 。 其 中 , 

GC×GC-TOF-MS 采用两根色谱柱串联, 能够有效弥补 GC

分离效果差、峰容量不足和共流干扰问题, 实现了不同极性

化合物的分离和分类, 增强了色谱峰解析的准确度, 提升了

色谱峰容量和分辨率; 同时, GC×GC-TOF-MS 结合 SPME

的香气分离技术具有快速、敏感和生态等特点[24]。 

质谱及其联用技术涉及到白酒的酿酒工艺、香型判

定、年份分析等领域[9,11,23], 促进了白酒风味化学的理论深

入和完善。ZHU 等[25]利用 GC×GC 从茅台酒中共检测出有

机酸、醇、酯、酮、醛、缩醛、内酯、含氮和含硫化合物

等 528 个组分。YAO 等[26]通过 LLE 和 SPME 分别对泸州

老窖白酒进行预处理, 再采用 GC×GC-TOF-MS 在 18 种浓

香型白酒中检测到了 1300 多种化合物。SONG 等[27]综述

了香气活性化合物的定性/定量分析方法和取样方法, 并

介绍了 GC-O-MS 在食品风味研究中的应用。 
 

表 3  常用于白酒风味物质鉴定的质谱及其联用技术原理及优缺点比较 
Table 3  Comparison of principles, advantages and disadvantages of mass spectrometry and its coalesced techniques for  

identification of flavor components in Baijiu 

方法/类别 特点/原理 特点/优势 缺点/不足 适用范围 白酒分析中的应用 参考文献

GC-MS 
结合气相色谱和质谱的

特性, 鉴别不同物质 

操作简单、灵敏度高、

产生丰富的碎片离子、

具备标准质谱图数据库

样品衍生定量偏

差, 温度等因素

影响柱效 

食品、环保、农药

残留、添加剂等领

域 

酸类、酯类、醛酮

类等挥发性物质
[16,21] 

HR-MS 

采用高分辨率质量分析

器的 GC-MS, 包括四极

杆质量过滤器, 线性离子

阱和 Orbitrap 质量分析器 

高灵敏度、高通量, 可靶

向定量和定性分析, 包

括相对分子量测定、化

学式的确定及结构 

鉴定 

需要配置合适的

离子源, 样品纯

度需达到要求, 

不能满足无机物

的检测要求 

食品、生物、环境

等样品中活性成分

的鉴定、农药残留

和毒物的筛查 

极性和非极性化合

物的分析, 未知物

的定性 

 

GC-IMS 

结合气相色谱的高分离

度与离子迁移谱高灵敏

度进行检测分析 

可对样品中所有挥发性

有机物进行非靶向分析; 

简单、快速、准确、

无损的检测 

谱库数据量有限

汽车舱内和建筑室

内 VOCs 在线检测, 

家用电器异味现场

检测等 

总酸、总酯、可溶

性固形物质量浓度

及 pH, 酯类、醛类、

酮类、醇类 

[15] 

GC-TOF-
MS 

结合气相色谱和飞行时

间质谱进行测定分析 

检测速度提升, 灵敏度

高, 能同时鉴定上千种

物质 

设备较昂贵, 谱

库数据量有限 

农药残留、食品、

环境、质检、科研

等领域 

挥发性物质 [24] 

GC×GC- 
TOF-MS 

通过两根色谱柱串联的

分离方式, 联合飞行时间

质谱进行测定分析 

峰容量、色谱分辨率和

灵敏度提升, 定性和定

量能力提升, 可同时鉴

定上万种物质 

设备较昂贵, 色

谱柱的选型和搭

配需要优选, 谱

库数据量有限 

农药残留、食品、

环境、质检和等领

域, 复杂样本分析 

挥发性物质 [16,24] 

LC-MS 
结合液相色谱和质谱的

特性, 鉴别不同物质 

分离过程处于低温环境, 

适用于热敏性化合物的

检测分析[23] 

谱库数据量有限, 

不能分析大多数

金属盐类和热稳

定性差的物质 

无机离子、有机酸、

甜味剂、防腐剂、

食用色素、糖类、

生物胺等的检测 

大分子有机酸、氨

基酸、糖醇、糖苷

类挥发性较低的化

合物 

[22‒23]
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2.3  核磁共振技术 

NMR 是磁场中磁性原子核因响应合适频率的电磁信

号而产生的共振现象[28], 包括核磁共振氢谱(1H-NMR)、核

磁共振碳谱(13C-NMR)、核磁共振氮谱(15N-NMR)和核磁

共振磷谱(31P-NMR)等; 其中, 1H-NMR 和 13C NMR 在白

酒风味组学研究中均有所应用。NMR 在白酒的酒精度判

定、年份辨别、有机酸和醛类等微量组分的检测中有所

应用[13,29]; 同时, NMR 能快速准确无损伤地对大多数代谢

化合物进行高通量分析并提供完整图谱。有研究采用 GC、
1H-NMR 并结合数据多元统计分析有效识别了不同品牌和

类型白酒的贮藏年份[29]。 

2.4  闻香仪、电子鼻和电子舌技术 

白酒的感官评定通常受品评环境、品酒师的品评能力及

经验等因素的影响, 闻香仪、电子舌和电子鼻技术对白酒的

品质评价更为客观, 具有数据化等特点。当前, 闻香仪、电子

舌和电子鼻技术已应用于检测白酒的真伪、风味、产地、香

型和酒龄等方面[30‒32]。闻香技术与 GC 联用可以实现对挥发

性香气组分的识别, 绘制的香气谱图再比对气相色谱结合火

焰光度检测器(gas chromatography-flame photometric detector, 

GC-FID)或 GC-MS 谱图以鉴定特征香气化合物[14,32]。电子

鼻实现了由仪器“嗅觉”进行香气分析的转变[31], 电子鼻和

GC-MS联用可以得到白酒香气成分的检测结果和指纹图谱, 

有利于实现感官评价的科学化和定量化。电子舌应用味觉传

感器阵列和模式识别的数字信号处理方法, 实现仪器“味

觉”对白酒滋味的客观分析[30]。当前, 传感器的灵敏度、选

择性、稳定性以及数据分析方法、检测数据库等是闻香仪、

电子舌和电子鼻技术需要完善的重要内容。 

2.5  光谱分析技术 

白酒风味组学研究中应用的光谱技术主要包括: 紫

外光谱、拉曼光谱和红外光谱等, 光谱技术在白酒的分类、

溯源和品质分析中具有重要的应用价值。紫外光谱法在有

机化合物的定性、定量分析中具有一定的优势。赵宇[33]

的研究表明采用紫外分光光度法测定不同白酒中糠醛含量

的精密度及准确度较高。荧光光谱法多应用于白酒的定性

检测, 如品牌鉴定、香型分类和产地分析等。敖锐等[34]的

研究表明三维荧光光谱技术可以准确区分酱香型白酒的基

酒轮次及成品酒。BURNS 等[35]介绍了基于荧光光谱区分

不同白酒的方法, 该方法具有低成本和方便等特点。TIAN

等[36]选择灵敏度较高的拉曼光谱结合样品的衍生化操作

实现了葡萄酒、清酒和高酒精饮料中甲醇的检测。 

3  白酒风味组学的研究方法 

随着现代仪器分析技术的进步和检测方法的改进 , 

逐步建立了现代仪器分析技术与感官分析相结合的现代风

味化学研究思想, 形成了基于风味导向技术的白酒风味研

究体系。当前, 白酒风味组学分析流程主要包括: 样品的

制备和前处理, 风味物质的分离和鉴定、风味组学的数据

处理和统计分析等[37‒39]; 其中, 风味物质的分离主要基于

表 2 所述的色谱及其联用技术, 风味物质的鉴定主要基于

表 3 所述的质谱及其联用技术, 还包括 NMR、闻香仪、电

子鼻、电子舌和光谱等仪器分析技术。 

3.1  样品的制备和前处理 

白酒风味组学的关键在于高选择性、高通量和高灵敏

度分析仪器和方法的应用[40], 其中的样品前处理方法具有

重要影响。白酒中的风味物质含量低、种类多, 且极性、

挥发性、溶解性等不尽相同; 因此, 直接对白酒样品进行

风味分析的效果较差, 需要对白酒样品进行前处理以初步

分离和富集待测成分, 再结合现代仪器分析技术进行进一

步的分离和鉴定, 以提高分析检测的准确性。当前, 多种

样品前处理方法被广泛用于白酒风味研究[41‒43], 但依然存

在价格昂贵、操作复杂、分析成分单一等问题; 因此, 样

品前处理方法的开拓和改进仍然有较大的发展空间。 

如表 4 所示, 每种前处理方法均有各自特点, 将不同

前处理方法进行有机结合可以有效改善分离提取效果。其

中 LLE 技术由于其具有浓缩倍数高、使用范围广、回收

率高等优点, 当前仍被广泛应用于风味物质的提取领域, 

但是不能忽视该技术使用萃取剂对人体和环境有危害等

缺点[26,45,48]。当前, SPE 仍然较适用于某些特殊香气物质的

提取; 与 SPME 相比, 液体提取物的收集是 SPE 的显著优

势, 其相对较低的成本和溶剂使用量使其成为 SAFE 分析

低脂食品的理想替代品。值得注意的是, 每一种香气提取

和富集技术都不能对白酒中所有的风味物质进行有效提取

和富集; 因此, 通常需要综合多种提取方法才能更加全

面地解析白酒的香气[49]。 

3.2  白酒风味组学的数据处理和统计分析 

数据处理和统计分析是仪器分析之后非常重要的部

分, 其中的质谱解析、新物质的发现以及数据库的构建和

完善是风味组分鉴定的前提和基础等。基于现代仪器分析

技术在定性分析的基础上可实现白酒微量成分的定量分析, 

其方法包括半定量法、面积归一化法、外标法、内标法、

稳定同位素稀释法等[50]。统计分析方法中的多元数据分析

有利于发掘数据间的内在关联, 利用多元数据图还可以实

现分类的可视化表示。当前, 多元数据分析已应用于白酒

风味成分及其差异和代谢途径研究, 采用的方法有主成分

分析法(principal component analysis, PCA)、聚类分析法

(cluster analysis, CA)、偏最小二乘判别分析法(partial least 

squares-discriminant analysis, PLS-DA)和正交偏最小二乘

法判别分析法(orthogonal partial least squares-discriminant 

analysis, OPLS-DA)。 



第 16 期 郭云霞, 等: 现代仪器分析技术在白酒风味组学研究中的应用 5223 
 
 
 
 
 

 

表 4  白酒风味成分研究中常用前处理方法的原理及优缺点比较 
Table 4  Comparison of principles, advantages and disadvantages of common pretreatment methods in the study of  

flavor components in Baijiu 

方法/类别 特点/原理 特点/优势 缺点/不足 白酒分析中的应用 参考文献 

DI 
仅需要简单处理或不处理直

接进样的方式 

无溶剂影响、操作简单、方

便、快速、真实性高 

检测成分少, 对痕量

化合物很难检出 

检测含量较高的微

量成分, 如己酸乙 

酯等 

[8,44] 

LLE 

利用待测物在基质中与有机

溶剂的溶解性差异, 提取出待

测物并进行蒸发浓缩 

浓缩倍数高、使用范围广、

回收率高; 可检测大多数风

味物质 

样品及萃取剂用量

大、耗时长; 不适用于

检测低沸点化合物; 

萃取剂对人体和环境

有危害 

挥发性化合物的 

检测 
[26,45] 

SPE 

利用相似相溶原理, 在基质中

加盐、升温等方式使微量成分

挥发被萃取头上的涂层吸附 

富集效率高、操作简单、 

无污染、选择性好; 有利于

分析含氮化合物的提取 

对脂肪酸等强极性化

合物的检测效果不佳, 

涂层较少, 富集 

能力有限 

挥发性化合物, 萃取

特定化合物, 如萜 

烯类、吡嗪类等 

[26,41,45-46]

SPME 与 SPE 的原理相同 

富集效率高、操作简单、 

无污染、选择性好, 对醇类、

硫化物等易挥发性化合物, 

尤其是萜类化合物的提取 

效果较好 

对脂肪酸等强极性化

合物的检测效果不佳, 

涂层较少, 富集能力

有限 

挥发性化合物, 萃取

特定化合物, 如萜烯

类、吡嗪类、酯类、

含硫化合物等 

[15,16,41,46]

SAFE 

利用溶剂在低温和高真空条

件下的迅速汽化, 萃取出 

样品中的风味物质 

高沸点的挥发性成分, 能实

现高回收率, 保证挥发性 

成分的稳定性 

操作复杂、不易清洗、

耗时长 

对醇类、脂肪酸类有

较好的吸附效果, 可

定性定量痕量成分 

[47] 

SDE 

利用样品蒸汽和溶剂蒸汽在

密闭装置中充分混合, 在低于

各组分沸点时蒸馏出各组分 

溶剂用量小、提取效率高、

对色谱柱污染小 

加热温度较高, 影响

风味成分结构 

多用于难挥发性化

合物检测, 也可用于

样品分离 

[42] 

HVT 

通过玻璃管连接的两个容器

之间的极端温差, 在真空系统

中“转移”挥发物 

实现不同组分的隔离或 

提取 

溶剂消耗大、耗时长、

提取装置易破碎; 易

形成气泡、挥发物

凝结 

挥发性化合物, 风味

成分的溶剂提取或

蒸馏 

[47] 

SCCD 

通过真空度降低物料沸点, 进

而分离不同沸点的物质, 双锥

体结构则是收集物料挥发性

成分的有效方式 

蒸馏时间短, 温度可以调节, 

提取物损失少, 回收量高, 

保持热敏性成分的原有 

风味 

存在萃取剂的污染

问题 

汽提和保存果味香

味的物质, 以及萃取

可溶性物质 

 

SBSE 
利用吸附涂层富集微量成分, 

边搅拌边吸附 

吸附容量大、灵敏度高、 

选择性高、回收率高、 

重现性好 

涂层种类少、费用较

高、产生一定的歧化

效应 

挥发性微量或痕量

化合物 
[46] 

SFE 

随着压力、温度、极性溶剂添

加量等参数的变化, 超临界流

体的萃取能力也会改变, 从而

提取出不同物质 

保持萃取物的有效成分, 利

于高沸点、低挥发性、易热

解物质的萃取; 无有机溶剂

溶剂残留; 萃取的速度快 

从萃取物中分离回收

夹带剂的难度较大, 

萃取物中可能残留

夹带剂 

对酸、醇、酯、醛、

酚类、杂环类物质有

较好的提取分离 

效果 

 

注 : 液液萃取 (liquid-liquid extraction, LLE); 固相萃取 (solid-phase extraction, SPE); 溶剂辅助风味蒸馏萃取 (solvent assisted flavor 

extraction, SAFE); 同时蒸馏萃取(simultaneous distillation extraction, SDE); 高真空转移(high-vacuum transfer, HVT); 旋转锥柱体蒸馏

(spinning cone column distillation, SCCD); 固相搅拌棒吸附萃取(stir bar sorptive extraction, SBSE); 超临界流体萃取(supercritical fluid 

extraction, SFE)。  
 

PCA 通过降维把繁多的组分分析数据转化为少数几

个综合指标, 再根据综合指标的相关性和变异程度确定权

重, 进而确定关键成分[51]。PCA 可应用于鉴别白酒的香型、

产地、酿造工艺差异等。CA 通过多因素分析对研究对象

或指标进行分类, 将样品按品质特性的相似度逐渐聚合, 

并根据类别综合性质多个品种聚合, 完成聚类分析[52]。CA
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根据风味成分的归类聚合, 主要应用于鉴别白酒的香型和

产地。PLS-DA 可通过已知的样品分组信息对多变量数据

进行归类、识别和预测, 适用于样品观测数量少、解释变

量多及存在多重共线性的情况[53]。OPLS 可以去除自变量

中与分类变量无关的数据变异, 其判别效果及主成分得分

图的可视化效果更加明显[54], 其中 OPLS-DA 适用于判断

多组风味数据之间的分组及其差异[9,55]。 

4  总结与展望 

白酒风味成分受到酿酒工艺、环境及时间等因素的影

响而呈现稳定性较差的特点[56‒57]。结合现代仪器分析技术, 

将风味组学、感官组学、代谢组学等多组学技术应用于白

酒特征风味成分研究, 是白酒风味化学发展的重要方向。

同时, 结合传统感官评价体系, 利用现代电子仪器对感官

指标进行定性和定量, 逐步建立并完善白酒感官评价的标

准化、科学化是白酒品质评价的必然趋势。当前, 白酒风

味组学研究所面临的挑战主要有: (1)白酒的品质提升及其

安全控制是白酒风味组学研究的重点和难点[58], 特别是微

量成分对白酒风味和功能品质的影响; 同时, 白酒风味组

学还需要结合各类人群的口感香气偏好研究特征香气, 尤

其是去除有害和异嗅的成分[59]; (2)样品预处理与检测仪器

的完美结合是白酒风味检测技术发展的重要方向, 尤其是

新型预处理材料的开发与应用; 同时, 未来的仪器分析技

术必须满足日益增长的现实需要, 如准确性、精密度、灵

敏度、节省时间和便携性等; (3)通过白酒风味组学、感官

感知和数据科学的深度融合, 有利于科学认知白酒的风味

品质特征和实现白酒风味品质的直接调控。 
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