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摘　要　以三种不同陈酿方式的９６个干红葡萄酒样品为试验对象，用傅里叶变换中红外光谱仪外加衰减全

反射（ａｔｔｅｎｕａｔｅｄｔｏｔａｌｒｅｆｌｅｃｔａｎｃｅ，ＡＴＲ）附件扫描其光谱，然后分别用定性偏最小二乘法和支持向量机法建

立三种不同陈酿方式葡萄酒的判别模型，１０次随机划分建模集与预测集后建模，不同模式识别方法所建模

型的建模集、预测集的判别准确率均高于９０％。结果表明，采用中红外ＡＴＲ光谱技术结合模式识别方法对

不同陈酿方式红葡萄酒进行快速识别是可行的。
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引　言

　　葡萄酒营养丰富，目前已知葡萄酒中大约含有６００种对

人体有益的成分，特别是葡萄酒富含多酚类物质，具有抑制

冠心病、动脉粥样硬化等功效，备受人们的关注［１］。葡萄酒

的陈酿是葡萄酒的成熟过程，是陈酿型葡萄酒生产中一个必

不可少的环节，比较常见的陈酿方式有橡木桶陈酿和不锈钢

罐陈酿；近年来，为了节省资源降低成本，国内外葡萄酒行

业普遍采用在不锈钢罐中加入橡木片的方法进行陈酿，称为

橡木片陈酿。橡木片陈酿可以获得与橡木桶陈酿相近的香气

和口感，但总体感官上缺乏橡木桶陈酿葡萄酒的和谐性和优

雅度［２］。而在密闭的不锈钢罐中，因为缺少氧，葡萄酒受还

原作用影响较大，多形成还原型香味。所以，经过橡木桶陈

酿的葡萄酒，在口感、香味及外观上与橡木片陈酿以及不锈

钢罐陈酿葡萄酒有着明显的品质和风格差异。对于上述不同

陈酿方式葡萄酒品质的识别，目前国内外主要还是利用品评

专家的感官鉴评来判别，普通消费者以及现有的葡萄酒品质

分析方法还无法对其进行有效的分析判别。

中红外光谱技术广泛应用于定性判别分析，其光谱范

围［３］（４００～４０００ｃｍ－１）主要体现的是分子各官能团基频振

动的信息，特征性强，能够提供丰富的结构信息，检测限较

低，约为１０－５～１０－６。传统中红外光谱的分析制样技术比较

麻烦，现代中红外光谱分析技术可以应用ＡＴＲ光谱直接分

析液态样品。ＡＴＲ光谱是利用红外光穿过高折射率晶体时

产生的衰减反射特性得到的［４］。衰减全反射中红外光谱法具

有快速、简单的优点，且其检测限较低，葡萄酒中一些含量

低但对葡萄酒的品质起决定性作用的芳香性物质可以在中红

外光谱中体现。所以，国内外已有较多应用中红外光谱技术

研究葡萄酒的报道，如应用中红外光谱技术实现葡萄酒品

种［５，６］、年份［７］的识别；运用中红外光谱技术对葡萄酒进行

分级研究等［８］。虽然中红外光谱技术在葡萄酒品种、年份的

定性识别中均有应用，但对葡萄酒陈酿方式的判别研究鲜有

报道。本文应用中红外衰减全反射光谱技术结合定性偏最小

二乘法（ｄｉｓｃｒｉｍｉｎａｎｔｐａｒｔｉａｌｌｅａｓｔｓｑｕａｒｅｓ，ＤＰＬＳ）
［９１１］及支持

向量机法（ｓｕｐｐｏｒｔｖｅｃｔｏｒｍａｃｈｉｎｅ，ＳＶＭ）
［１２１４］建立橡木桶、

橡木片和不锈钢罐三种不同陈酿方式葡萄酒的定性判别模

型，以期实现不同葡萄酒样品的快速鉴别。该研究有助于提

高葡萄酒主要品质特性的人工智能识别水平、逐步消除传统

的感官品评所带来的主观差异，也有利于防止葡萄酒标识造

假行为。

１　实验部分

１１　材料

试验样品为中国农业大学葡萄与葡萄酒研究中心提供的



２００３年—２００７年赤霞珠及美乐干红葡萄酒，产自河北怀来

与昌黎。其中橡木桶陈酿葡萄酒样品４５个，橡木片陈酿葡萄

酒样品２６个，不锈钢罐陈酿葡萄酒样品２５个，共计９６个酒

样。

１２　衰减全反射中红外光谱的测量

用ＢＲＵＫＥＲＴＥＮＳＯＲ２７傅里叶变换型中红外光谱仪

外加衰减全反射附件扫描９６个红葡萄酒样品的中红外衰减

全反射光谱，扫描范围５００～４０００ｃｍ－１，光谱采样间隔４

ｃｍ－１，扫描次数３２。实验采用空气为参比在室温下进行光谱

采集。

１３　判别分析方法

采用两种模式识别方法：定性偏最小二乘法（ＤＰＬＳ）和

支持向量机法（ＳＶＭ）对不同陈酿方式的葡萄酒判别分析。

２　结果与分析

２１　葡萄酒样品的犃犜犚中红外光谱

９６个红葡萄酒样品的中红外ＡＴＲ光谱如图１所示。其

中３４５０ｃｍ－１有强吸收峰，主要是由葡萄酒中水和乙醇分子

的Ｏ—Ｈ伸缩振动对红外光的吸收。１６４０ｃｍ－１的吸收峰与

Ｃ Ｃ 和 Ｃ Ｏ 等基团伸缩振动有关，而１０００ｃｍ－１附近

吸收峰与Ｃ—Ｏ键等单键伸缩振动与骨架振动以及某些含氢

基团的弯曲振动有关［１５］。

犉犻犵１　犐狀犳狉犪狉犲犱狊狆犲犮狋狉犪狅犳狉犲犱狑犻狀犲狊犪犿狆犾犲狊

２２　不同陈酿方式红葡萄酒犇犘犔犛定性识别模型的建立

随机选择样品集的２／３（６４个样品）为建模集，其余３２

个样品为预测集，用ＤＰＬＳ法建立不同陈酿方式的判别模

型，为考察该方法所建模型的稳健性，连续１０次随机划分建

模集和预测集，建模集交叉验证的识别准确率和预测集的识

别准确率如表１所示。

在ＤＰＬＳ中，以二进制码组来表示样品类属，样品有几

类，二进制码组就有几位，每一位称为一个节点。经ＤＰＬＳ

计算后，得到三类样品三个节点处的预测值，以任意两个节

点处的预测值为坐标轴，绘制的样品分布图称为节点图。由

节点图可以很直观的反应出各类别样品的分布情况。图２为

其中一次ＤＰＬＳ建模结果的建模集和预测集节点图。

　　由表１可以看出，连续１０次随机划分样品集所建ＤＰＬＳ

判别模型的建模集和预测集识别准确率都较高且波动较小，

建模集交叉验证的平均识别准确率为９７．８１％，预测集平均

识别准确率为９５．３３％。由图２可以看出，三种陈酿方式葡

萄酒的区分效果较好，同种类型葡萄酒之间彼此聚集，不同

类型葡萄酒之间彼此分离，只有个别酒样发生误判。因此，

采用中红外衰减全反射光谱结合ＤＰＬＳ模式识别方法对不同

陈酿方式红葡萄酒进行快速识别是可行的。

犜犪犫犾犲１　犆犾犪狊狊犻犳犻犮犪狋犻狅狀狉犲狊狌犾狋狊狅犳犮狉狅狊狊狏犪犾犻犱犪狋犻狅狀犪狀犱狏犪犾犻犱犪狋犻狅狀

犫狔犇犘犔犛犳狅狉１０狋犻犿犲狊狉犪狀犱狅犿狊犲狋狋犻狀犵狅犳犳狋犺犲狊犪犿狆犾犲狊

序号 建模集（交叉验证）识别准确率／％ 预测集识别准确率／％

１ ９８．４１ ９６．９７

２ ９５．３１ ９６．８８

３ １００ ９３．７５

４ ９６．８８ ９３．７５

５ ９６．８８ ９６．８８

６ １００ ９６．８８

７ ９５．３１ ８７．５

８ ９８．４４ ９６．８８

９ ９８．４４ １００

１０ ９８．４４ ９３．７５

平均 ９７．８１ ９５．３３

犉犻犵２　犖狅狋犲狏犻犲狑狊狅犳狑犻狀犲狊犪犿狆犾犲狊，犮狉狅狊狊

狏犪犾犻犱犪狋犻狅狀（犪）犪狀犱狏犪犾犻犱犪狋犻狅狀（犫）

×：Ｒｅｄｗｉｎｅａｇｅｄｉｎｏａｋｂａｒｒｅｌ；

○：Ｒｅｄｗｉｎｅａｇｅｄｗｉｔｈｏａｋｃｈｉｐｓ；

：Ｒｅｄｗｉｎｅａｇｅｄｉｎｓｔａｉｎｌｅｓｓｓｔｅｅｌｔａｎｋ

２３　不同陈酿方式红葡萄酒犛犞犕定性识别模型的建立

同时采用了ＳＶＭ 方法对样品进行建模和预测分析。

ＳＶＭ模型中需要事先确定核函数的类型、惩罚因子Ｃ以及

不敏感函数值ε等参数。惩罚因子Ｃ可以权衡分离超平面的

“间隔”（Ｍａｒｇｉｎ）值与容错能力之间的关系，Ｃ过大则容错能

力下降，而Ｃ过小将导致训练不完全。不敏感函数值ε控制

拟合训练数据不敏感区的宽度，能够影响用于建立预测函数

的支持向量数。

对所有光谱进行归一化处理，然后进行主成分提取。当

主成分对原始变量的解释度为９９％时，所对应的前几个主成

分作为ＳＶＭ的输入，随机选择样品集的２／３（６４个样品）为

建模集，剩余３２个样品为预测集。通过多次运算比较，采用

ＲＢＦ核函数建模，并通过留一法（ｌｅａｖｅｏｎｅｏｕｔ，ＬＯＯ）交叉

验证寻找最好的惩罚因子Ｃ以及不敏感函数ε。当Ｃ值取２，
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ε值取０．０３时，判别模型效果较好。连续１０次随机划分样

品的建模集交叉验证的识别准确率和预测集的识别准确率如

表２所示。

犜犪犫犾犲２　犆犾犪狊狊犻犳犻犮犪狋犻狅狀狉犲狊狌犾狋狊狅犳犮狉狅狊狊狏犪犾犻犱犪狋犻狅狀犪狀犱狏犪犾犻犱犪狋犻狅狀

犫狔犛犞犕犳狅狉１０狋犻犿犲狊狉犪狀犱狅犿狊犲狋狋犻狀犵狅犳犳狋犺犲狊犪犿狆犾犲狊

序号 建模集（交叉验证）识别准确率／％ 预测集识别准确率／％

１ ９０．６３ ９６．８８

２ ９０．６３ ９３．７５

３ ９５．３１ ９３．７５

４ ９５．３１ ９０．６３

５ ９３．７５ ９６．８８

６ ９５．３１ ９３．７５

７ ９５．３１ ９０．６３

８ ９３．７５ ９６．８８

９ ９５．３１ ９０．６３

１０ ９５．３１ ９３．７５

平均 ９４．０６ ９３．７５

　　由表２可以看出，连续１０次随机划分样品集所建ＳＶＭ

判别模型的建模集和预测集识别准确率都较高且波动较小，

表明利用中红外衰减全反射光谱结合ＳＶＭ模式识别方法对

不同陈酿方式红葡萄酒进行快速识别也是可行的。

３　结　论

　　（１）采用ＤＰＬＳ建立三种不同陈酿方式葡萄酒的判别模

型，连续１０次随机划分样品集的建模集交叉验证平均识别

准确率为９７．８１％，预测集平均识别准确率为９５．３３％。

（２）采用ＳＶＭ建立三种不同陈酿方式葡萄酒的判别模

型，连续１０次随机划分样品集的建模集交叉验证平均识别

准确率为９４．０６％，预测集平均识别准确率为９３．７５％。

（３）连续１０次随机划分样品集所建判别模型预测集识别

准确率都较高且波动较小，模型是稳定的。两种方法得到识

别结果情况基本相当，因此，采用中红外衰减全反射光谱技

术对于不同陈酿方式红葡萄酒进行快速识别是可行的。

（４）进一步增加不同产地、品种的葡萄酒样品，扩大建

模样品的代表性后，可进一步完善模型性能，提高模型的应

用价值。
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