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摘  要: 目的  利用挥发性成分和元素分析建立进口威士忌的真实性鉴别方法。方法  通过可靠来源获取 97

批次产自苏格兰、爱尔兰、美国和日本的威士忌, 利用气相色谱法(gas chromatography, GC)测定异丁醇、正丙

醇、戊醇(包括异戊醇和活性戊醇)、乙醛、乙酸乙酯和 β-苯乙醇等挥发性成分的含量, 利用电感耦合等离子体

质谱法(inductively coupled plasma-mass spectrometry, ICP-MS)测定威士忌中的 K、Na、Ca、Cu 等元素含量, 通

过距离分析计算不同威士忌的相似性, 通过判别分析(discriminant analysis, DA)建立不同产地威士忌的溯源模

型。结果  挥发性成分及元素成分结合距离分析, 可得出不同威士忌样品之间的相似性。挥发性成分与元素

成分结合 DA 建模比单独使用挥发性成分或元素成分建模效果更佳, 所建立模型的初始验证准确率和交叉验

证准确率分别为 86.6%和 81.4%。结论  拥有真实性威士忌样品或已知真实性样本挥发性成分及元素成分含

量数据时, 通过距离分析计算待测样本与真实性样本的相似性, 可有效实现威士忌的真实性鉴别。挥发性成分

与元素分析结合 DA 可实现苏格兰、爱尔兰、美国和日本威士忌的原产地溯源。 
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ABSTRACT: Objective  To establish a authenticity identification method for imported whisky using volatile 

component and elemental analysis. Methods  The 97 batches of whisky produced in Scotland, Ireland, United States 

and Japan were obtained through reliable sources. Gas chromatography (GC) was used to determine the content of 
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volatile components such as isobutanol, n-propanol, pentanol (including isoamyl alcohol and active pentanol), 

acetaldehyde, ethyl acetate and β-phenylethanol. Inductively coupled plasma mass spectrometry (ICP-MS) was used 

to determine the content of potassium, sodium, calcium and copper in whisky. The similarity of different whiskies 

was calculated through distance analysis, and discriminant analysis (DA) was used to establish traceability model for 

whiskies from different regions. Results  The similarity between different whisky samples could be obtained by 

combining distance analysis of volatile and elemental components. The combination of volatile components and 

elemental components in DA modeling was more effective than modeling using volatile components or elemental 

components alone. The initial validation accuracy and cross validation accuracy of the established model were 86.6% 

and 81.4%, respectively. Conclusion  When authentic whisky samples or the data of their volatile and elemental 

content are available, distance analysis can be used to calculate the similarity between the tested sample and the 

authentic sample, which can effectively achieve the authenticity identification of whisky. The combination of volatile 

components and elemental analysis with DA can achieve traceability of whisky from Scotland, Ireland, United States 

and Japan. 
KEY WORDS: whisky; volatile component; element; authenticity; distinguish 
 
 

0  引  言 

威士忌是由谷物通过发酵、蒸馏和陈酿制成的蒸馏

酒[1], 据称源于爱尔兰[2], 是全球第一大出口性烈酒, 在英

国被称为“生命之水”[3]。近年来威士忌在中国越来越受到

消费者的青睐, 2020 年至 2022 年我国威士忌进口规模年均

增速约为 51.9%, 主要进口自苏格兰、爱尔兰、日本和美

国。蓬勃发展的市场和不断攀升的价格对于造假者有强大

的诱惑力。根据国际卓越标准 (International Featured 
Standard, IFS)发布的食品欺诈事件信息, 烈性酒掺假事件

发生频率极高。威士忌的制假方式通常包括: 将酒精与正

宗威士忌混合, 使用与正品品牌同一类别的低价版本威士

忌替代, 掺酒精、调味料和色素等[4–5]。我国现有威士忌国

家标准(GB/T 11857—2008《威士忌》)对威士忌的感官、

理化指标等做出了规定, 但缺乏威士忌真伪鉴别相关的技

术方法。 
国内外对威士忌真实性鉴别研究主要依靠光谱法、色

谱法、质谱法, 结合化学计量学等方式进行数据挖掘与分

析。ANGELICA 等[6]通过紫外-可见光谱和多元数据分析方

法相结合应用于威士忌品牌与假冒的鉴别。MACKENZIE
等[7]使用基于紫外可见光谱的便携式设备对苏格兰威士忌

进行鉴别。广东地方标准 DB44/T 1387—2014《威士忌鉴

定技术规范》采用紫外吸光光谱技术对威士忌进行鉴别, 
通过对比未知样品紫外吸收光谱与真酒紫外吸收光谱的相

似度大小来进行鉴别。由于能够透过烈性酒瓶进行真实性

检测, 基于拉曼光谱法的鉴别技术也受到关注[8–9]。色谱技

术及其与质谱的联用技术, 如气相色谱-氢火焰离子化检

测法(gas chromatography-flame ionization detector, GC-FID)、
气相色谱-质谱法(gas chromatography-mass spectrometry, 
GC-MS)、高效液相色谱 -串联质谱法 (high performance 

liquid chromatography-tandem mass spectrometry, HPLC- 
MS/MS)、高分辨质谱技术等, 也是威士忌鉴别的常用技术

手段。KUIPERS[10]利用 GC 对苏格兰威士忌进行鉴定, 发
现鉴别关键指标包括 2-甲基-1-丁醇、3-甲基-1-丁醇、异丁

醇、乙酸异戊酯、乙酸乙酯和缩醛。HEINZ 等[11]研究发现, 
GC-MS 可用于分析威士忌中存在的可感知化合物定性数据, 
通过比较发现桶装陈酿威士忌和无色、未陈酿威士忌的差

异。高分辨质谱技术由于具备更强的定性能力, 可应用于威

士忌的指纹成分检测。MICJAL 等[12]利用气相色谱-四极杆

飞行时间质谱法 (gas chromatography-quadrupole-time-of- 
flight mass spectrometry, GC-Q-TOF)对苏格兰威士忌进行

非靶向性指纹分析, 进而建立了评估苏格兰威士忌质量和

真实性的方法。基于液相色谱质谱的分析技术可应用于威

士忌非挥发性成分的检测, XU 等[13]结合基于液相色谱-质
谱法(liquid chromatography-mass spectrometry, LC-MS)和
GC-MS 的分子指纹图谱表征波本威士忌, 总共鉴定出 81
种非挥发性化合物和 102 种挥发性化合物, 发现使用其中

8 个化合物可实现未陈年、年轻和陈年波本威士忌精准鉴

别。此外, 元素分析技术也可应用于酒类真实性鉴别[14–15]。

然而, 威士忌中元素成分含量极低, 通过元素分析鉴别威士

忌原产地和类型的研究并不多, 且效果总体并不理想[16]。

ADAM 等[17]研究发现, Cu 是区分苏格兰单一麦芽威士忌

与混合威士忌的一个重要指标。稳定同位素(isotope ratio mass 
spectrometer, IRMS)技术在中国越来越多地用于食品鉴别[18], 
特别是葡萄酒的鉴别[19–23], 但该技术在威士忌的研究领域相

对少, 主要集中于苏格兰威士忌的掺伪研究[24–26]。 

目前, 国内外针对威士忌真实性的研究主要针对单

一产地的威士忌, 研究领域包括真假威士忌鉴别、掺酒精、

品牌年份鉴别等, 未见到针对多个国家来源威士忌的真实

性鉴别研究。本研究将挥发性成分分析与元素分析相结合, 
通过距离分析与化学计量学分析等手段, 实现威士忌的真
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实性鉴别与 4 个产地进口威士忌的原产地溯源。 

1  材料与方法 

1.1  材料与试剂 

威士忌样品在帝亚吉欧公司、保乐力加公司等可靠供

应商处购买, 共有收集了真实性样品 97 批次用于建模分

析, 包括苏格兰 51 批次、日本 14 批次、美国 14 批次、爱

尔兰 18 批次。5 批次深圳海关认证样品(包括 2 批次苏格

兰威士忌、1 批次日本威士忌、1 批次美国威士忌和 1 批次

爱尔兰威士忌)用于验证分析。此外, 还收集了 1 批由深圳

海关查获的假冒威士忌样品。 
异丁醇 (纯度 99.1%)、正丙醇 (纯度 99.9%)(美国

CFWLABS 公司); 异戊醇(纯度 99.6%, 上海麦克林生化科

技股份有限公司); 乙醇(色谱纯, 上海星可高纯溶剂有限

公司); 乙酸乙酯(纯度 99.9%)、β-苯乙醇(纯度 99.7%)、硝

酸(优级纯)[阿拉丁试剂(上海)有限公司]; 乙醛(纯度 99.7%, 
德国 CNW Technologies 公司); 内标为 4-甲基-2-戊醇(纯度

99%, 比利时 Acros Organics 公司); 29 种元素混合标准溶

液(10 mg/L, 美国 AccuStandard 公司); Bi、Hg、Sc、Ge、
Rh、Re 标准溶液(1000 mg/L, 国家有色金属及电子材料分

析测试中心)。 

1.2  仪器与设备 

7890A 气相色谱仪(配 FID 检测器及 OpenLAB CDS
数据处理系统, 美国 Agilent Technology 公司); iCAPQ电感

耦合等离子体质谱仪(美国赛默飞世尔科技公司); AG204
型电子天平(精度 0.1 mg, 瑞士梅特勒-托利多公司); Ethos 
One 微波消解仪(意大利麦尔斯通公司); Milli-Q A10 超纯

水系统(美国默克公司); DB-WAX 气相毛细管柱(30 m× 
0.25 mm, 0.25 μm)(美国安捷伦科技有限公司)。 

1.3  方  法 

1.3.1  气相色谱分析 
异丁醇、正丙醇、戊醇(包含异戊醇与活性戊醇)、乙

酸乙酯、乙醛、β-苯乙醇等的分析参照 GB/T 11856—2008
《白兰地》中高级醇的检测条件。 

(1)标准溶液配制 
标准储备液: 正丙醇、异丁醇、异戊醇、乙酸乙酯标

准储备液(25 g/L): 称取 0.25 g(精确至 0.0001 g)标准物质, 
加入适量乙醇溶液(40%, 体积分数)溶解, 定容至 100 mL
容量瓶; β-苯乙醇、乙醛标准储备液(2.5 g/L): 准确称取

0.25 g(精确至 0.0001 g)标准物质, 加入适量乙醇溶液(40%, 
体积分数)溶解, 定容至 100 mL 容量瓶; 4-甲基-2-戊醇内

标储备液(20 g/L): 准确 0.2 g(精确至 0.0001 g)标准物质, 
加入适量甲醇溶解, 定容至 10 mL 容量瓶。 

标准工作曲线溶液: 吸取适量标准储备液, 用乙醇溶

液(40%, 体积分数)逐级稀释至 1 mL, 加入内标(4-甲基-2-

戊醇标准储备液)100 μL, 充分混匀。 
(2)样品处理 
威士忌样品摇匀后开瓶, 吸取 1.0 mL 至 2 mL 进样小

瓶中, 加入内标(4-甲基-2-戊醇标准储备液)100 μL, 混匀

待测。 
(3)色谱条件 
色谱柱 : 安捷伦 DB-WAX 气相毛细管柱 (30 m× 

0.25 mm, 0.25 μm); 进样量 1 μL, 进样口温度 250 ℃, 载
气流速 1 mL/min, 分流比 40:1, V:V, 分流流量: 40 mL/min; 
程序升温条件: 40 ℃保留 6 min, 5 ℃/min 升温至 120 ℃, 
保留 3 min, 10 ℃/min 升温至 220 ℃, 保留 10 min。 
1.3.2  元素分析 

(1)样品前处理 
元素分析按照 GB 5009.268—2016《食品安全国家标

准 食品中多元素的测定》进行操作, 准确移取液体试样

2.00 mL 于微波消解内罐中, 先在电热板上低温加热除去

乙醇, 加入 5 mL 硝酸, 微波消解。冷却后取出, 缓慢打开

罐盖排气, 用少量水冲洗内盖, 将消解罐放在控温电热板

上, 于 100 ℃加热 30 min, 冷却后用水定容至 50 mL, 混匀

备用, 同时做空白实验。 
(2)仪器条件 
功率: 1500 W; 雾化器: ST-04511 PFA HF LOW; 雾化

气流速: 1.19 mL/min; 冷却气流速: 14.0 L/min; 辅助气流

速: 0.8 L/min; 采样深度: 5 mm; 脉冲电压: 1396 V; 模拟

电压: 2585 V。 

1.4  数据处理 

采用 OriginPro 2019b 绘图软件进行数据图绘制及主

成分分析(principal component analysis, PCA)。采用 IBM 
SPSS Statistics 26 程序开展距离分析、单因素方差分析、

判别分析(discriminant analysis, DA)等。 

2  结果与分析 

2.1  挥发性成分与元素分析结果 

蒸馏酒的挥发性成分取决于其生产所用的原材料、制

造程序(即发酵、蒸馏和储存)及其陈酿过程[27]。威士忌含

有大量的呈香挥发性物质, 其中最丰富的是酯和醇类[28]。

本研究分析了异丁醇、正丙醇、戊醇(包括异戊醇和活性戊

醇)、乙酸乙酯、乙醛和 β-苯乙醇等 6 种主要挥发性成分。

不同产地威士忌的挥发性成分见表 1, 不同产地 6 种挥发

性成分的分布见图 1。单因素方差分析[事后检验采用最小

显著性差异法(least significant difference, LSD)]显示, 所有

的挥发性成分均存在显著性差异(P<0.05)。苏格兰威士忌

的正丙醇平均含量(263.832 mg/L)高于其他产地, 且均存

在显著性差异(P<0.05)。苏格兰威士忌的乙醛平均含量

(40.426 mg/L)略高于美国威士忌(平均含量为 36.928 mg/L), 
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但不存在显著性差异(P>0.05)。苏格兰威士忌的乙醛平均

含量高于爱尔兰和日本威士忌 , 且存在显著性差异

(P<0.05)。美国威士忌的异丁醇、戊醇、乙酸乙酯和 β-苯
乙醇平均含量均高于其他产地威士忌 , 尤其是戊醇含量

(1815.769 mg/L)显著高于其他产地。美国威士忌中戊醇含量

最低的是金宾黑麦波本威士忌, 含量为 1478 mg/L, 而苏格

兰、爱尔兰、日本威士忌中戊醇含量最高的仅为 1396 mg/L, 因
此戊醇含量是鉴定美国威士忌的重要指标。由于戊醇会带

来尖锐的燃烧刺激感, 这使得美国威士忌与其他威士忌口

感上存在差异, 风味上刚劲辛辣。 
 

表 1  不同产地威士忌的挥发性成分及元素含量 
Table 1  Volatile components and elemental content of whisky from different regions 

成分 
产地 

苏格兰 爱尔兰 美国 日本 

正丙醇/(mg/L) 263.832±56.141a 203.074±69.005b 177.286±101.197b 183.954±92.851b 

异丁醇/(mg/L) 355.507±67.062b 254.093±98.705c 597.376±182.372a 281.473±139.826c 

戊醇/(mg/L) 732.473±353.320b 548.050±421.771b 1815.769±349.597a 675.246±436.379b 

乙醛/(mg/L) 40.426±13.018a 27.975±18.076b 36.928±9.537ab 30.485±14.093b 

乙酸乙酯/(mg/L) 1331.966±367.628b 1134.008±699.761b 2045.579±718.436a 1170.686±781.937b 

β-苯乙醇/(mg/L) 19.245±9.396b 6.804±7.969c 29.843±12.866a 11.804±8.844c 

Na/(mg/L) 8.744±3.293a 4.963±3.378b 3.613±5.886b 10.455±6.816a 

K/(mg/L) 8.283±6.705c 14.034±12.919ab 16.241±9.429a 8.814±8.076bc 

Ca/(mg/L) 1.471±0.434a 1.140±0.756b 0.966±0.291b 1.284±0.489ab 

Cu/(mg/L) 0.299±0.187a 0.078±0.065b 0.024±0.022b 0.118±0.118b 

注: 所有结果均表示为平均值±标准偏差。同行不同上标小写字母表示差异显著(P<0.05)。 
 

 
 

图1  不同产地威士忌挥发性成分含量比较图 
Fig.1  Comparison of volatile component content in whisky from different regions 
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本研究利用电感耦合等离子体质谱法 (inductively 
coupled plasma-mass spectrometry, ICP-MS)分析了 4个产地

威士忌的 Fe、Na、K、Al、Ca、Mn、Cu、Zn、Ni、As、
Cd、Pb、Hg 等元素, 结果发现绝大部分威士忌均只检出 K、

Na、Ca 和 Cu, 其他元素的含量极低或未检出。因此, 本研

究最终只对这 4 种元素进行分析, 见表 1、图 2。方差分析(事
后检验采用 LSD 法)显示, 所有的元素均存在显著性差异

(P<0.05)。苏格兰威士忌的 Cu 平均含量(0.299 mg/L)显著高

于其他国家(P<0.05), 这主要由于苏格兰威士忌酿造过程中

铜制壶式蒸馏器的广泛使用。苏格兰威士忌的 Ca 平均含量

(1.471 mg/L)略高于日本威士忌, 且无显著性差异(P>0.05), 
但其平均含量高于爱尔兰和美国威士忌(P<0.05)。美国威士

忌的K平均含量(16.241 mg/L)略高于爱尔兰, 且无显著性差

异(P>0.05), 但其与苏格兰及日本威士忌存在显著性差异

(P<0.05)。日本威士忌的 Na 平均含量最高(10.455 mg/L), 与
苏格兰威士忌(8.744 mg/L)无显著性差异(P>0.05), 但与爱

尔兰和美国威士忌存在显著性差异(P<0.05)。 

2.2  威士忌的相似性分析 

目前, 计算相似度的常用方法为夹角余弦法及皮尔

逊相关系数法[29]。本研究利用 SPSS 软件自带的距离分析

模块, 将 6 种挥发性成分含量以及 4 种元素含量使用皮尔

逊相关系数法计算相似度, 结果见表 2。样品 3 为深圳海

关查获的假酒, 其余 2 款为正品 JOHNNIE WALKER 苏格

兰威士忌。从表 2 中可见, 样品 3 与其仿冒的样品 1 真酒

相似性为–0.566, 不相似。尊尼获加黑牌(样品 1)是非常经

典的一款调和型威士忌, 采用传统的双蒸馏方法, 虽然酿

造过程简单, 但口感更加浓郁、烟熏味更为明显。尊尼获

加绿牌威士忌(样品 2)是通过 3 次蒸馏和贮存, 在橡木桶中

陈酿而成, 这种方法可以使酒体更加醇厚、口感更加细腻。

因此, 样品 1 和样品 2 的成分差异较大, 相似度为–0.939。
由此可见, 对于已知真实性样本数据的情况, 使用距离分

析, 通过挥发性成分及元素含量两个维度的信息, 可以准

确判定出威士忌的真实性。此外, 使用本研究的方法还可

以避免 DB44/T 1387—2014 采用紫外吸光光谱技术对威士

忌进行鉴别时每次均需要真实性样本比对的弊端。 

2.3  进口威士忌的产地鉴别分析 

PCA 是一种常用的多变量分析方法, 在食品溯源中

广泛应用[30]。本研究将 10 个不同的参数使用 Origin 进行

PCA 分析, 结果显示第一个主成分 PC1(特征值 3.88)的方

差贡献率为 38.8%, 第二个主成分 PC2(特征值 2.00) 
 

 
 

图2  不同产地威士忌元素含量比较图 
Fig.2  Comparison of element content in whisky from different regions 

 
表 2  3 款 JOHNNIE WALKER 威士忌相似值 

Table 2  Similarity values of 3 JOHNNIE WALKER whiskies 

样品 与样品 1 相似值 
样品 1: JOHNNIE WALKER“黑牌”12 年调配型苏格兰威士忌 1 

样品 2: JOHNNIE WALKER“绿牌”15 年调配麦芽苏格兰威士忌 –0.939 
样品 3: JOHNNIE WALKER BLACK LABEL 12 年苏格兰威士忌(假酒) –0.566 

注: 结果越接近 1 则相似性越高。 
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的方差贡献率为 20.0%, 第三个主成分 PC3(特征值 1.11)
的方差贡献率为 11.1%, 3 个主成分累计方差贡献率为

69.9%。因子载荷图见图 3, 对于 PC1 贡献较大的参数为异

丁醇、戊醇、乙酸乙酯和 β-苯乙醇, 且该 4 个组分与 PC1
成正相关。对 PC2 贡献较大的是正丙醇、Na、Ca 和 Cu。
PCA 分类图见图 4, 美国威士忌可与其他产地威士忌较好

区分开, 苏格兰威士忌、日本威士忌和爱尔兰威士忌也呈

现出一定程度的区分, 但也存在小部分重叠的情况。结合

图 3 与图 4, 美国威士忌主要分布于 PC1 偏正, PC2 偏负的

区域, 意味着 K、异丁醇、戊醇、乙酸乙酯和 β-苯乙醇对

于区分美国威士忌的影响较大, 苏格兰威士忌更多分布于

PC2 偏正的区域, 意味着正丙醇、Na、Cu 和 Ca 对区分苏

格兰威士忌的影响最大 , 这与单因素方差分析的结果相

似。日本和爱尔兰威士忌更多分布于 PC1 偏负的区域, 这
意味着 Na 对于这两个产区威士忌区分的影响较大。 

 

 
 

图3  PCA载荷图 
Fig.3  Loading plot of PCA  

 

为了实现特定产地威士忌的区分, 需要更强大的化

学计量学分析手段。DA 是一种基于监督学习的模式识别

方法, 常被用于建立分类模型。本研究比较了单独使用挥

发性成分建模、元素成分建模以及挥发性成分与元素成分

相结合 DA 建模的效果, 模型分类准确率见表 3。单独使用

挥发性成分所建立模型的初始验证准确率为 81.4%, 单独

使用元素成分建模的初始验证准确率为 62.9%, 将挥发性

成分与元素成分结合建模效果最优, 初始验证准确率和交

叉验证准确率分别为 86.6%和 81.4%, 费希尔线性判别分

析模型分类函数系数见表 4, 其分类图见图 5。美国与苏格

兰威士忌可以获得极高的判别准确率, 美国威士忌能够实

现 100.0%的原始数据判别准确率及交叉验证判别准确率, 
苏格兰威士忌可实现 90.2%的原始数据判别准确率及

84.3%的交叉验证判别准确率, 爱尔兰可实现 83.3%的原

始数据判别准确率及交叉验证判别准确率, 日本可实现

64.3%的原始数据判别准确率及 50.0%的交叉验证判别准

确率, 也能满足分类溯源的要求。使用海关认证的 5 批次

威士忌样品进行模型验证, 验证准确率均为 100.0%。如图

5 所示, 5 批次验证的威士忌均分布在相应产地的区域中。

对于日本威士忌的总体判别准确率相对低, 可能是由于日

本威士忌源于苏格兰威士忌, 所用的麦子和泥煤有些是从

苏格兰进口, 这使得部分日本威士忌与苏格兰威士忌差异

较小。 
 

 
 

图4  不同产地威士忌的PCA得分图 
Fig.4  PCA score plot of whiskies from different regions 

 
表 3  DA 准确率结果(%) 

Table 3  Results of DA accuracy (%) 

项目 产地 
挥发性成分与元素成分构建模型 挥发性成分构建模型 元素成分构建模型 

初始验证 交叉验证 初始验证 交叉验证 初始验证 交叉验证 

判别准确率 

苏格兰 90.2 84.3 88.2 88.2 66.7 64.7 

爱尔兰 83.3 83.3 72.2 50.0 44.4 38.9 

美国 100.0 100.0 100.0 100.0 85.7 85.7 

日本 64.3 50.0 50.0 33.3 50.0 50.0 

总体准确率 86.6 81.4 81.4 72.2 62.9 60.8 
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表 4  费希尔线性判别分析模型分类函数系数 
Table 4  Classification function coefficients of fisher linear 

discriminant analysis model 

化合物 
产地 

苏格兰 爱尔兰 美国 日本 

正丙醇 0.036 0.028 –0.008 0.017 

异丁醇 0.020 0.012 0.039 0.016 
活性戊醇和 

异戊醇 
–0.006 0 0.007 –0.001 

β-苯乙醇 0.270 0.046 0.116 0.151 

Na 0.520 0.235 0.409 0.620 

Cu 9.015 0.177 –16.003 –0.067 

(常量) –13.865 –6.426 –21.252 –9.161 

 

 
 

图5  不同产地威士忌的DA分类图 
Fig.5  DA classification diagram of  

whisky from different regions 
 

3  结  论 

本研究分别使用 GC 和 ICP-MS 测定了进口威士忌中

异丁醇、正丙醇、戊醇、乙酸乙酯、乙醛和 β-苯乙醇等 6
种主要挥发性成分及 K、Na、Ca 和 Cu 等 4 种主要元素的

含量。单因素方差分析结果表明, 不同产地威士忌的挥发

性成分及元素含量均存在显著性差异。美国威士忌的戊醇

含量显著高于其他产地的威士忌, 这也造成了美国威士忌

在口感上具有独特的燃烧刺激感。苏格兰威士忌作为我国

最主要的进口威士忌, 其高含量的正丙醇与其他产地威士

忌存在着显著性差异。此外, 高含量的 Cu 是苏格兰威士忌

与其他产地威士忌的显著差异, 这主要由于传统铜制壶式

蒸馏器在苏格兰威士忌生产中的普遍应用。为实现威士忌

真实性的鉴别, 本研究使用皮尔逊相关系数法计算不同威

士忌之间的相似度。结果表明, 通过挥发性成分及元素等

10 种成分含量的相似度分析, 能够有效判断出真实酒样与

假酒的相似性, 进而实现真假威士忌的鉴别。与传统紫外

光谱比对法开展威士忌鉴别相似, 本研究仍然是通过真酒

数据与假酒数据的比对分析实现。然而本方法可直接利用

已有同批次威士忌真实性酒样的分析数据进行比对分析, 
克服了传统方法每次均需要真实性样本进行比对的缺陷, 
使得本研究结果的推广应用性得到增强。 

PCA 是一种广泛应使用的多元统计分析方法。本研究

使用 PCA 对 4 个产地威士忌的 10 种成分进行分析, 结果

显示美国威士忌与其他产地威士忌有较好的区分, 但苏格

兰威士忌、日本威士忌和爱尔兰威士忌则存在小部分重叠

的情况。载荷图结果显示, 对美国威士忌区分影响较大的

因素为 K、异丁醇、戊醇、乙酸乙酯和 β-苯乙醇, 对苏格

兰威士忌区分影响较大的因素为正丙醇、Na、Ca 和 Cu。
Na 对于日本和爱尔兰威士忌区分的影响较大。DA 是基于

监督学习的模式识别方法, 能够取得更好的建模区分效

果。本研究使用 DA 建模, 发现挥发性成分与元素成分相

结合建模的效果要优于单独使用挥发性成分或元素成分建

模, 这说明挥发性成分和元素两个维度数据相结合能够更

为全面地反映不同产地威士忌之间的差异。最终建立的判

别模型初始验证准确率和交叉验证准确率分别为 86.6%和

81.4%, 可应用于苏格兰、爱尔兰、美国和日本威士忌的原

产地溯源分析。总而言之, PCA 作为一类非监督学习算法, 
适用于对威士忌中多个维度数据进行降维, 直观显示出不

同产地威士忌之间的内在差异, 并识别出对影响这些差异

的内在因素。而 DA 适用于建立原产地溯源模型, 它能找

出影响不同产地威士忌分类的因素, 并用这些因素来建立

分类模型, 以预测新数据的类别。 
本研究表明, 挥发性成分和元素分析结合 DA 及相似

度分析是一种适合进口威士忌真实性快速有效鉴别的技术。 
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