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摘  要: 目的  基于主成分分析法构建大曲香气质量评价模型, 为中高温大曲的质量评价提供可量化的香气

评价方法。方法  采用顶空固相微萃取结合气相色谱-质谱法对中高温大曲样品进行香气检测, 利用主成分分

析法对大曲香气品质进行综合评价, 并通过感官品评与聚类分析验证此模型的可行性。结果  本研究从中高

温大曲样品中检测出 117 种挥发性成分, 主要包括酯类、芳香类、吡嗪类、醛酮类化合物等, 通过主成分分析

法, 鉴定出对中高温大曲香气品质优劣起关键性作用的成分有 19 种, 包括苯乙醇、戊酸乙酯、己酸乙酯、四

甲基吡嗪等, 由此构建的香气质量评价模型, 可将中高温大曲样品分成 3簇, 与对应大曲感官品评与聚类分析

结果相一致。结论  本研究通过主成分分析法构建的中高温大曲香气品质评价模型, 可以客观地反映大曲香

气品质, 为大曲香气质量的判断和分类提供了一个新的方法。 
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ABSTRACT: Objective  To build an aroma quality evaluation model based on the principal component method, 

provide a quantifiable aroma evaluation method for quantitatively evaluate the aroma quality of the medium-high 

temperature Daqu quantifiably. Methods The headspace solid phase microextraction combined with gas 

chromatography-mass spectrography was used to detect the aroma of the medium-high temperature Daqu samples, 

and the aroma quality of Daqu was comprehensively evaluated by principal component analysis, the feasibility of this 

model was verified by sensory tasting and cluster analysis. Results  Totally 117 kinds of volatile components were 

detected in the samples of medium-high temperature Daqu, mainly including esters, aromatics, pyrazines and 
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aldehydes and ketones in this study. Through principal component analysis, 19 kinds of key aroma components were 

identified in the medium-high temperature Daqu, including phenylethanol, ethyl valerate, ethyl caproate and 

tetramethylpyrazine. The aroma quality evaluation model constructed as a result could divide the medium-high 

temperature Daqu samples into three groups, which were consistent with the results of sensory tasting and cluster 

analysis of the corresponding Daqu. Conclusion  The aroma quality evaluation model of medium-high temperature 

Daqu constructed by principal component analysis in this study can objectively reflect the aroma quality of Daqu and 

provide a new method for judging and classifying the aroma quality of Daqu. 

KEY WORDS: medium-high temperature Daqu; principal component analysis; cluster analysis; headspace solid 

phase microextraction; gas chromatography-mass spectrometry 
 
 

0  引  言 

大曲是以谷物为原料通过生料发酵得到的粗酶制

剂 [1], 在白酒酿造过程中起着糖化发酵、提供菌源、投

粮作用以及生香作用[2]。大曲中含有众多酶类及微生物, 

酶解产物及微生物代谢产物丰富, 有的可以直接带入酒中, 

成为白酒香气物质的直接来源, 有的也可以成为酒中香气

产物的前体物质[3]。浓香型白酒多用中高温大曲酿造。因

此, 研究中高温大曲香气对浓香型原酒酒质的稳定与提升

有着重要的作用。 

目前常用的大曲香气成分提取的前处理方法有直接

进样法、液液萃取法(liquid-liquid extraction, LLE)、液液萃

取-辅助溶剂蒸发法(liquid-liquid extraction-solvent assisted 

flavor evaporation, LLE-SAFE)、搅拌棒吸附萃取法(stir bar 

sorptive extraction, SBSE)及顶空固相微萃取法(headspace 

solid phase microextraction, HS-SPME)[4]。LLE、LLE-SAFE

存在提取步骤复杂、耗时长、需要消耗大量有机溶剂等问题; 

直接进样法及 SBSE 存在提取香气物质种类少、无法萃取微

量物质的问题[4]; HS-SPME 采用涂有固定相的熔融石英光

导纤维来提取、吸附、富集样品中的待测物质[5], 具有无溶

剂、操作简单、灵敏度高、成本低的优点[6], 克服了传统前

处理方法的缺点, 已经广泛应用于酒类[7‒8]、食品[9‒11]、环

境[12]等方面。主成分分析法(principal component analysis, 

PCA)是一种多元统计分析方法, 可以通过正交变换, 将一

组可能具有相关性的原始变量转换成少数几个线性不相关

的综合变量, 具有降维和简化数据结构的作用[13‒14]。综合

变量即主成分, 可以代表原始变量的绝大多数信息, 此方

法已广泛应用于茶叶[15‒17]、粮食[18]、水果[19‒20]、白酒[21]

等香气分析及香气模型的构建。目前, 研究学者对大曲香

气的研究主要集中在大曲产香微生物的筛选与鉴定[22‒24], 

对大曲香气物质检测方法优化[25], 以及大曲对产品风味影

响的研究[26]。在目前传统酿造行业正面临向智能化、数字

化企业转型的趋势下, 对大曲香气评价方法为感官评价法, 

存在主观性强、结果难以量化的缺点, 无法满足企业数字

化转型及大曲标准化生产的需求。 

为客观评价中高温大曲香气质量, 探索中高温大曲

香气可量化的评价方法, 本研究采用顶空固相微萃取结合

气相色谱-质谱法(gas chromatography-mass spectrometry, 

GC-MS), 对中高温大曲样本进行挥发性风味物质的检测, 

并利用 PCA构建中高温大曲香气质量综合评价模型, 通过

对大曲香气的客观统计分析, 为大曲香气评价提供一种比

传统感官评价更客观的评价方法, 对大曲的质量鉴别以及

提高原酒品质具有重要意义。 

1  材料与方法 

1.1  材料与试剂 

大曲样品: 由山东某酒厂制曲车间提供。由有经验的

制曲车间工人及酿酒工程师, 在同一批次中高温大曲成品

曲中, 挑选 10 块具有代表性的感官质量不同的大曲样品, 

代表性即外观、断面、香气、皮张 4 个方面感官质量区分明

显的优质曲、普级曲及三级曲, 分别编号为 Q1、Q2、Q3、

Q4、Q5、Q6、Q7、Q8、Q9、Q10。随机挑选 3 块模型验证

样品 YQ1、YQ2、YQ3。将样品整块粉碎, 过 40 目筛, 样

品混合均匀, 采用四分法取样, 样品于‒20℃冰箱储存备用。 

无水乙醇 (分析纯 , 国药集团化学试剂有限公司 ); 

C7~C30 直链正构烷烃标准品、2-辛醇标准品(纯度≥99.9%, 

百灵威科技有限公司)。 

1.2  仪器与设备 

50/30 μm DVB/CAR/PDMS 固相微萃取头、SPME 手动

进样手柄(美国 Supelco 公司); 7890A/5975C 气相-质谱联用

仪、CP-WAX 弹性石英毛细管柱(50 m×250 μm, 0.2 μm)(美

国 Agilent 公司); FA2004 精密电子天平(精度 0.0001 g, 天

津天马衡基仪器有限公司); CJJ79-1 加热磁力搅拌器(金坛

市大地自动化仪器厂)。 

1.3  实验方法 

1.3.1  感官评价方法 

由 8 位经验丰富的制曲车间工人和 15 名国家级、省

级品酒师, 共同组成的大曲感官评价小组。对 10 个中高温

大曲样品进行感官评价, 将样品分成优质曲、普级曲及三
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级曲 3 类。本研究在沈世明等[27]高温大曲风味轮的基础上, 

结合中高温大曲香气的感官特点, 将曲香、粮香、焦糊香、

霉味、酸味 5 个中高温大曲典型香气特征作为评价指标。

采用嗅闻强度法, 对中高温大曲香气进行综合感官评价。

香气强度分成 5 个等级, “5”表示香气非常浓郁、“4”表示香

气浓郁、“3”表示香气较浓郁、“2”表示香气较弱、“1”表示

香气弱。每个样品嗅闻 3 次, 以各位品评员感官评分的平

均值来评价大曲香气质量。 

1.3.2  中高温大曲挥发性风味成分的检测方法 

(1)顶空固相微萃取方法 

称取 0.5000 g 大曲样品与 20 mL 顶空瓶, 加入内标溶

液 50 L, 50℃水浴, 平衡 15 min 后, 插入 50/30 μm 

DVB/CAR/PDMS 萃取纤维头直接顶空萃取吸附 50 min, 

于 250℃解析 5 min, 进行 GC-MS 分离鉴定, 每个样品均

平行检测 3 次。 

(2) GC-MS 分析条件 

GC 条件: CP-WAX 弹性石英毛细管柱(50 m×250 μm, 

0.2 μm); 升温程序 : 起始柱温 40℃, 保持 4 min, 以

3℃/min 升至 60℃, 再以 10℃/min 升至 130℃, 再以

18℃/min 升至 220℃, 保持 20 min; 载气为高纯氦气(纯度≥

99.999%), 流速为 1 mL/min; 进样口温度 250℃, 不分流进样。 

MS 条件: 电子电离(electron impact, EI)离子源, 电子

能 70 eV, 离子源温度 230℃, 四极杆温度 150℃, 传输线温

度 250℃; 质量扫描范围: 30~450 amu。 

(3)定性与半定量分析 

定性: 检测出来的香气物质通过 NIST 库和 Wiley 库检

索对比鉴定, 正向和反向匹配度大于 800; 筛选相似度大于

80%的鉴定结果; 通过相同色谱条件下检测出来的正构烷烃

C7~C30 的保留时间计算相应物质的保留指数(retention index, 

RI), 对文献报道中差值小于 50 的化合物予以定性。 

半定量: 选择 2-辛醇为内标(加入样品终质量浓度为

1000 μg/kg), 采用面积归一化法对各挥发性风味成分进行

半定量分析。各检测物相对含量占比通过各香气物质含量

与总香气物质含量之比表示[28]。 

计算公式(1)和(2)如下:  

峰面积归一化: Xi%= i

1 2 3 n

100%
+ + + ... +


A

A A A A
 (1) 

半定量: Ci/%= i

s s

100%

A

A M
        (2) 

式中: Xi——组分 i 的百分含量; 

Ai——组分 i 的峰面积; 

A1,A2,…,An——组分 1,2, …,n 的峰面积; 

Ci——组分 i 的质量浓度; 

As——加入内标物的峰面积; 

Ms——加入内标物的质量浓度。 

1.3.3  大曲香气质量评价模型的建立 

以中高温大曲的挥发性风味物质占比为变量, 对其

进行 PCA, 将其转换成几个综合指标 F 来代替原始指标。按

不同主成分的线性组合与贡献率之积的和来排序[15], 判别大

曲香气质量, 并结合感官评价结果对模型进行验证。 

具体操作方法如下:  

(1)将原始数据进行标准化处理。 

(2)提取特征值大于 1的主成分, 计算各主成分的特征

值及贡献率。 

(3)建立成分矩阵。成分矩阵中的载荷系数表示的是主

成分 Fi 与原始变量的相关系数。载荷系数表示原始变量与

主成分之间的相关性, 其绝对值越接近 1, 相关性越强。 

(4)主成分 F 值的计算。以不同特征值的方差贡献率

Fi (i=1,2,…,k)作为权重系数, F=β1F1+β2F2+…+βkFk (3), 由

公式(3)计算各样本的综合得分[29], 进而对不同大曲的香

气质量做出综合评价。 

(5)通过感官评价结果及聚类分析结果对大曲香气评

价模型进行验证。 

1.4  数据处理 

本研究采用 IBM SPSS Statistics 26 软件对大曲的香

气成分进行标准化处理、PCA 及聚类分析 , Origin Pro 

2022b 作图。 

2  结果与分析 

2.1  中高温大曲的感官评价结果 

由表 1 可得, 10 块中高温大曲分成 3 类, Q1、Q5、Q10

为优质曲, Q2、Q3、Q4、Q6、Q7 为普级曲, Q8、Q9 为三

级曲。香气品质最好的为 Q1, 最差的为 Q8。图 1 为大曲

香气感官评价的雷达图, 优质曲 Q1、Q5、Q10 曲香、粮香

浓郁, 焦糊香、酸味、霉味香气弱; 三级曲 Q8、Q9 曲香、

粮香弱, 焦糊香、酸味、霉味较重; 普级曲 Q2、Q3、Q4、

Q6、Q7 曲香、粮香比优质曲弱, 比三级曲强, 焦糊香、酸

味、霉味比三级曲香气强度弱, 比优质曲香气强度强。 

综上, 不同质量中高温大曲香气特征差别明显。曲

香、粮香越浓郁, 大曲香气品质越好; 焦糊香是大曲培菌

期由美拉德反应等生化反应形成的, 该香气越弱, 大曲香

品质越好; 酸味、霉味为大曲中的杂异味, 香气越弱, 大曲

香气品质越好。  

2.2  中高温大曲挥发性风味物质分析 

采用顶空固相微萃取联合 GC-MS技术对 10块中高温

大曲样品进行挥发性风味物质检测, 每个样品均平行检测

3 次, 取 3 次 GC-MS 检测结果归一化后的平均值绘制成热

图, 结果如图 2 所示。从样品中一共检测出 117 种挥发性

风味组分, 可分为酯类(43 种)、芳香类(9 种)、烃类(17 种)、

醛酮类(17 种)、吡嗪类(16 种)、醇类(9 种)、酚类(2 种)、



282 食 品 安 全 质 量 检 测 学 报 第 14 卷 
 
 
 
 
 

 

其他(4 种)8 个类别。不同样品检测出来的香气物质种类和

数量上有一定的不同, 如图 3 所示。酯类物质种类最多, 其

次是烃类、醛酮类、吡嗪类、芳香类、醇类。其中 Q1 样

品检测出来的香气物质种类丰度最高, Q9 检测出来的香气

物质种类丰度最低。 

 
表 1  大曲感官评价表 

Table 1  Organoleptic quality evaluation table of Daqu 

编号 香气感官得分 感官排名 感官分类 

Q1 10.0 1 优质曲 

Q2  8.0 4 普级曲 

Q3  7.0 5 普级曲 

Q4  8.0 4 普级曲 

Q5  9.0 3 优质曲 

Q6  8.0 4 普级曲 

Q7  7.0 5 普级曲 

Q8  6.0 7 三级曲 

Q9  6.5 6 三级曲 

Q10  9.5 2 优质曲 

 

 
 

图 1  大曲香气雷达图 

Fig.1  Aroma radar map of Daqu 

 
由图 3、4 可知, 酯类在中高温大曲中占比最高, 物质

种类丰度最高。大曲中的酯类物质主要是在培菌期和贮存

期生成。在酵母菌与霉菌、细菌等微生物的相互作用下, 

大曲中的酸类物质与醇类物质通过酯酶的酯化作用生成

酯类[2]。酯类物质在大曲中主要呈香作用, 为曲香的形成

有重要的贡献作用。由图 2 可知, 中高温大曲中有棕榈酸

乙酯、油酸乙酯、亚油酸乙酯、肉豆蔻酸乙酯、十五酸乙

酯、月桂酸乙酯、亚麻酸乙酯、反油酸乙酯等长链脂肪酸

乙酯。研究发现, 某些高级脂肪酸乙酯具有防止老年性痴

呆[30], 降低血胆固醇及血脂[31]等健康功效。同时也是白酒

后味悠长、酒体醇厚饱满的原因之一。主要呈油脂香和奶

油香气, 部分物质也呈花果香。中高温大曲中也有己酸乙

酯、辛酸乙酯、壬酸乙酯、己酸己酯、乙酸乙酯等在浓香

型白酒中常见的短链脂肪酸酯。在白酒酿造过程中, 可直

接带入到酒中, 对浓香型白酒风味具有重要贡献作用。己

酸乙酯在中高温大曲中含量较高, 是浓香型白酒的最重要

的特征风味成分, 呈强烈的果香和窖香, 可赋予浓香型白

酒独特的风味。辛酸乙酯似菠萝香, 并有甜味, 对白酒呈

香、呈味均有贡献作用。壬酸乙酯、乙酸乙酯等呈水果香, 

具有呈香作用。γ-壬内酯, 浓时呈椰子香, 稀时有杏仁香或

桃花香, 也是白酒中起重要呈香作用的内酯。 

 

 
 

图 2  10 块中高温大曲挥发性风味物质占比热图 

Fig.2  Heat map of the percentage of volatile flavor substances in 10 
blocks of medium and high-temperature Daqu 
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由图 4 可知, 芳香族化合物在中高温大曲中占比仅

次于酯类。苯乙醇在大曲芳香族化合物中含量最高, 具

有重要呈香作用 , 呈玫瑰花香 , 是酿酒酵母的重要代谢

产物[32]。吡嗪及醛酮类化合物, 在大曲香气中占比相差不

大。大曲中吡嗪类化合物主要通过美拉德反应产生, 当培

菌期顶温达 55℃左右时, 有利于大曲中的含氮化合物通过

美拉德反应合成吡嗪[33]。由图 2 可知, 四甲基吡嗪、2-乙

烯基-6-甲基吡嗪、2,6-二甲基吡嗪含量较高, 呈烘焙坚果

香。醇类、酚类及其他类物质含量较少, 对中高温大气风

味的形成具有贡献作用。 

 

 
 

图 3  10 块中高温大曲香气种类及数目 

Fig.3  Aroma types and numbers of 10 blocks of medium and  
high temperature Daqu 

 
 

 
 

图 4  10 块中高温大曲各类香气物质含量占比 

Fig.4  Percentage of various aroma substances in 10 blocks of 
high-temperature Daqu 

2.3  中高温大曲挥发性风味物质的 PCA 

以中高温大曲的 117种挥发性风味成分的相对百分含

量为变量, 通过 SPSS 26 软件对数据进行标准化处理, 再

对其进行 PCA。 

表 2 表示提取的主成分特征值与贡献率, 描述了初始

值对原有变量总体描述情况。一共提取了特征值大于 1 的主

成分 5 个, 前两个主成分的特征值分别为 86.542%、5.863%, 

方差贡献率分别为 85.147%、5.768%, 累积方差贡献率达

90.915%。图 5 表示的是 PCA 的碎石图。由图 5 可知, 第 1

个主成分的特征值很高, 对原有香气成分的贡献率最大, 前

两个主成分的趋势呈断崖式下跌, 从第 2个主成分之后趋势

变得平缓, 即第 2 个主成分是碎石图的拐点。主成分的选取

一般由主成分的特征值、累积贡献率以及碎石图拐点等因素

来确定。且 PCA 通常以信息累计方差贡献率大于 80%为判

断指标[18]。综上, 提取前两个主成分较为合理, 前两个主成

分特征值均大于 1, 并且是碎石图的拐点, 解释了所有挥发

性风味成分 90.915%的信息, 信息损失较少, 可以充分地综

合反映中高温大曲的香气信息。 

 
表 2  主成分的特征值与贡献率 

Table 2  Eigenvalues and contribution rates of  
principal components 

成分 特征值/% 方差贡献率/% 累积方差贡献率/%

1 86.542 85.147  85.147 

2  5.863  5.768  90.915 

3  3.553  3.496  94.411 

4  2.205  2.170  96.581 

5  1.263  1.243  97.824 

6  0.876  0.862  98.685 

7  0.697  0.686  99.372 

8  0.426  0.419  99.791 

9  0.212  0.209 100.000 

 

 
 

图 5  PCA 碎石图 

Fig.5  PCA gravel plot 
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通过 SPSS 软件对原始数据进行标准化处理, 消除

PCA 过程中因各指标量级、量纲差异造成的误差。表 3 为

前两个主成分载荷系数绝对值大于 0.700 的香气成分。由

表 2可知, 第一主成分的贡献率为 85.147%, 对中高温大曲

的香气贡献度最高。由表 3 可知, 第一主成分与苯乙醇

(0.955)、戊酸乙酯(0.931)、己酸乙酯 (0.902)、壬酸乙酯

(0.870)、2-戊基呋喃(0.863)、四甲基吡嗪(0.804)、月硅酸

乙酯(0.751)、庚酸乙酯(0.746)、反油酸乙酯(0.729)、苯乙

烯(0.724)、2-十一酮(0.712)呈正相关, 与油酸乙酯(-0.993)、

棕榈酸乙酯(-0.984)、亚油酸乙酯(-0.937)、肉豆蔻酸乙酯

(-0.824)、硬脂酸乙酯(-0.822)、十五酸乙酯(-0.728)呈负相

关。主要指向酯类、吡嗪类、芳香族化合物及呋喃类。由

表 2 可知, 第二主成分的贡献率为 5.768%, 方差贡献率贡

献较高。由表 3 可知, 第二主成分与 2-甲基吡嗪(0.769)、

3-甲基十三烷(0.762)呈正相关, 主要指向吡嗪类、烃类。

因此可以初步判断以上 19 种挥发性风味物质是对中高温

大曲风味贡献度比较大的风味成分, 其中低级脂肪酸乙

酯、吡嗪化合物、芳香族化合物等对大曲香气贡献呈正相

关, 高级脂肪酸乙酯呈负相关。 

2.4  基于 PCA 结果建立香气质量综合评价模型 

前2个主成分的累计方差贡献率达90.915%, 可以表达

中高温大曲绝大多数的香气信息, 用前 2个主成分来构建中

高温大曲的香气质量模型具有一定的客观性。根据方法 1.3.3, 

得出如下中高温大曲挥发性风味成分的线性关系式, 式中

X1~X117 为原始变量标准化后的值, F1、F2 分别表示前 2 个主

成分的得分。具体主成分函数表达式如公式(4)、(5)所示:  

F1=‒0.106X1+0.097X2‒0.107X3‒0.101X4+…‒0.047X115+
0.002X116‒0.047X117                             (4) 

F2=0.058X1+0.166X2+0.017X3‒0.136X4+…‒0.197X115‒
0.053X116‒0.154X117                              (5) 

以不同特征值的方差贡献率 βi (i=1,2, …, k)作为加权

系数与对应的前两个主成分方差贡献率做内积, 得到主成

分综合得分 , 即 F 值 , F 值的表达式如公式 (6)所示 :  

F=0.937F1+0.063F2 (6)。根据各式计算得到的主成分得分

及排名, 综合得分越高说明中高温大曲风味越好, 由此可

对中高温大曲香气质量进行排名。计算结果如表 4 所示。

在第 1主成分上, Q1得分最高, 其次是Q10, 得分最低的是

Q8。在第 2 主成分上, Q4 得分最高, Q8 得分最低。综合得

分最高的是Q1, 香气质量最好, 得分最低的是Q8, 香气质

量最差。 

图 6 是中高温大曲样品的主成分散点图, 以其第一

主成分为横坐标, 第二主成分为纵坐标做散点图而得。

散点图的空间散点距离越近 , 样本越相似 , 反之 , 样本

差异越大。由图 6 可知, 10 块中高温大曲样品在香气上

差异较大, 可以分为 3 簇。Q1、Q5、Q10 在散点图上距

离较近, 样品香气相似度较高, 命名为 1 簇; Q2、Q3、

Q4、Q6、Q7 距离较近, 命名为 2 簇; Q8、Q9 距离较近, 

命名为 3 簇。 

2.5  中高温大曲挥发性风味物质的聚类分析 

采用组间联接法和平均欧式距离法对中高温大曲 117

种挥发性风味物质进行系统聚类, 建立聚类树状图, 如图

7 所示。当平均欧式距离为 10 时, 可将 10 块大曲样品分

成 3 类, 其中 Q1、Q5、Q10 聚为一类, Q2、Q3、Q4、Q6、

Q7 聚为一类, Q8、Q9 聚为一类。与 PCA 分类结果一致。 

2.6  结果验证 

中高温大曲的感官评价结果与模型评价结果对比 , 

如表 5 所示。根据感官评价可将 10 块中高温大曲分成 3 类, 

Q1、Q5、Q10 为优质曲, Q2、Q3、Q4、Q6、Q7 为普级曲, Q8、

Q9为三级曲。与中高温大曲PCA及聚类分析分类结果一致。

感官得分最高的为 Q1, 其次是 Q10, 得分最低的为 Q8。感

官评价结果与模型评价具有较好的一致性。 

 
 

表 3  两个主成分载荷系数绝对值大于等于 0.700 的物质组分 
Table 3  Substance components with absolute values of two principal component loading coefficients greater than or equal to 0.700 

第一主成分 第二主成分 

化合物名称 载荷系数 化合物名称 载荷系数 化合物名称 载荷系数 

油酸乙酯 ‒0.993 硬脂酸乙酯 ‒0.822 2-甲基吡嗪 0.769 

棕榈酸乙酯 ‒0.984 四甲基吡嗪  0.804 3-甲基十三烷 0.762 

苯乙醇  0.955 月桂酸乙酯  0.751   

亚油酸乙酯 ‒0.937 庚酸乙酯  0.746   

戊酸乙酯  0.931 反油酸乙酯  0.729   

己酸乙酯  0.902 十五酸乙酯 ‒0.728   

壬酸乙酯  0.870 苯乙烯  0.724   

2-戊基呋喃  0.863 2-十一酮  0.712   

肉豆蔻酸乙酯 ‒0.824     
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表 4  10 块中高温大曲香气的主成分综合得分 
Table 4  Combined principal component scores of the aroma of  

10 blocks of medium and high temperature Daqu 

编号 F1 主成分值 F2 主成分值 F 主成分值 排名

Q1  4.073 ‒0.127  3.808 1 

Q2 ‒0.079  0.270 ‒0.057 6 

Q3 ‒0.849  0.569 ‒0.760 7 

Q4  1.166  0.600  1.130 4 

Q5  3.055 ‒0.037  2.861 3 

Q6  0.032  0.129  0.038 5 

Q7 ‒1.786  0.065 ‒1.670 8 

Q8 ‒4.970 ‒0.665 ‒4.699 10 

Q9 ‒4.025 ‒0.594 ‒3.809 9 

Q10  3.383 ‒0.210  3.157 2 

 

 
 

图 6  10 块中高温大曲主成分散点图 

Fig.6  Scatter plot of principal components of 10 blocks of  
medium and high temperature Daqu 

 

 
 

图 7  10 块中高温大曲聚类树状图 

Fig.7  Cluster tree diagram of 10 blocks of medium and high 
temperature Daqu 

表 5  大曲感官评价与模型评价对比 
Table 5  Comparison between sensory evaluation and  

model evaluation of Daqu 

编号 模型得分 模型排名 感官得分 感官排名 感官分类

Q1  3.808 1 10.0 1 优质曲 

Q2 ‒0.057 6  8.0 4 普级曲 

Q3 ‒0.760 7  7.0 5 普级曲 

Q4  1.130 4  8.0 4 普级曲 

Q5  2.861 3  9.0 3 优质曲 

Q6  0.038 5  8.0 4 普级曲 

Q7 ‒1.670 8  7.0 5 普级曲 

Q8 ‒4.699 10  6.0 7 三级曲 

Q9 ‒3.809 9  6.5 6 三级曲 

Q10  3.157 2  9.5 2 优质曲 

 
感官评价将 10 块大曲样品评出 7 个分值, 对香气质

量相近的 Q2、Q4、Q6 样品感官得分相同。香气模型客观

精确地将香气质量相近的 Q2、Q4、Q6 样品评出不同的分

值, 并对其进行香气质量排名。感官评价与模型评价相比

具有便捷、快速的优点, 但是受评审人员的经验、个人喜

好、身体条件等因素影响较大, 很难做到客观性、标准性

及精确性。香气评价模型通过对微量的香气物质进行的多

元统计学分析, 可对中高温大曲的香气质量进行客观、精

确的评价。 

为了进一步验证模型的准确性, 又选取了 3 个大曲样

品 YQ1、YQ2、YQ3, 将检测出的香气物质数据带入到主

成分方程式(公式 4、5), 计算出各主成分分值, 再根据模型

综合评价函数(公式 6)计算模型综合得分。结果如表 6 所

示。结果显示, YQ1 香气质量最好, 其次是 YQ2, 最差的是

YQ3, 模型评价与感官评价结果一致。 

 
表 6  大曲香气质量评价模型的检验 

Table 6  Model test for the evaluation of aroma quality of Daqu 

编号 
主成分 香气分数 

F1 主成分值 F2 主成分值 模型得分 感官得分

YQ1  3.892 ‒0.192  3.635 10.0 

YQ2  1.217  0.639  1.181  8.0 

YQ3 ‒4.824 ‒0.531 ‒4.554  6.0 

 

3  结  论 

利用顶空固相微萃取联合气质联用技术对 10 块不同

质量的中高温大曲进行香气检测, 检测出 117 种挥发性风

味成分, 包括酯类 43 种、芳香族 9 种、烃类 17 种、醛酮

类 17 种、吡嗪类 16 种、醇类 9 种、酚类 2 种、其他 4 种。

根据内标法对这些香气物质进行半定量分析, 发现酯类占

比最高, 其次是芳香族化合物。 
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以 10 块中高温大曲的挥发性风味成分的相对百分含

量为变量, 对其进行 PCA, 选取前两个主成分建立中高温

大曲香气评价模型。鉴定出对中高温大曲贡献度高的风

味组分有 19 种 , 包括苯乙醇、戊酸乙酯、己酸乙酯、

壬酸乙酯、2-戊基呋喃、油酸乙酯、棕榈酸乙酯、四甲

基 吡 嗪 等 。 得 到 主 成 分 综 合 得 分 F 的 表 达 式 为 : 

F=0.937F1+0.063F2。通过建立的大曲香气质量评价模型排

序为: Q1>Q10>Q5>Q4>Q6>Q2>Q3>Q7>Q9>Q8, 即 Q1 香

气得分最高, 香气质量最好, Q8 得分最低, 香气质量最差。

香气模型评价结果与感官评价结果及聚类分析结果具有一

致性。本研究选取 3 个盲样对此模型进行验证, 模型评价

与感官评价结果一致。由此可知, 本研究构建的中高温大

曲香气评价模型具有可行性。通过构建中高温大曲香气质

量评价模型, 为大曲香气质量的判断和分类提供了一个新

的方法。由于中高温大曲的香气质量与生产季节、贮存期

等因素有关, 本研究下一步将扩大样品量, 对不同生产季

节、不同储存期的大曲样品进行数据补充, 完善模型, 提

高中高温大曲香气评价模型的普适性、准确性和实用性。 
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