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摘  要：以苏格兰麦卡伦和日本山崎麦芽威士忌为研究对象，采用顶空固相微萃取结合气相色谱-质谱联用技术解

析4 款威士忌中的风味化合物。结果表明：酯类、酸类和醇类化合物在威士忌挥发性化合物中的相对含量最高，超

90%。在243 种挥发性化合物中有58 种具有气味活度值（odor activity value，OAV）。苏格兰麦卡伦威士忌中乙酸

苯乙酯、金合欢醇、反式-橙花叔醇等物质OAV更高，赋予麦卡伦威士忌丰富的花香味。日本山崎威士忌中异戊酸

乙酯、2-甲基丁酸乙酯、1-癸醇等物质OAV更高，赋予山崎威士忌更丰富的水果香气。二维层次聚类分析结果显

示，山崎威士忌中典型风味物质是2-甲基丁酸乙酯、丁酸乙酯、异戊酸乙酯等，麦卡伦威士忌中典型风味物质是金

合欢醇、反式-橙花叔醇、大马士酮等。主成分分析结果显示每款威士忌位于得分图的不同象限，表明每款威士忌

有独特的风味特点。本研究结果表明，风味是评价不同威士忌的重要指标。
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Abstract: Aroma compounds in Scottish Macallan single malt and Japanese Yamazaki single malt whisky of two ages 

each were analyzed by headspace solid phase microextraction combined with gas chromatography-mass spectrometry (HS-

SPME/GC-MS). The results showed that esters, acids, and alcohols were the most abundant volatile compounds in all 

whisky samples, accounting for over 90% of the total. Odor activity value (OAV) was calculated for 58 of the 243 volatile 

compounds identified. Phenylethyl acetate, acacia alcohol, and trans-nerolid alcohol in Scotch Macallan whisky had 

higher OAVs, contributing to obvious floral aroma, while Japanese Yamazaki whisky had an obvious fruity aroma, due to 

higher OAVs of ethyl isovalerate, ethyl 2-methylbutyrate, and 1-decanol. Two-dimensional hierarchical clustering analysis 

suggested that the typical aroma compounds in Yamazaki whisky were 2-methylbutyrate ethyl ester, butyrate ethyl ester, and 

isovalerate ethyl ester, while those in Macallan whisky were acacia alcohol, trans-nerolid alcohol, and damastone. Additionally, 

principal component analysis (PCA) confirmed that each whisky had unique aroma characteristics. This study suggests that flavor 

characteristics are an important index for the evaluation of different whisky samples.

Keywords: single malt whisky; headspace-solid phase micro extraction-gas chromatography-mass spectrometry; aroma 

compounds; two-dimensional hierarchical clustering analysis; principal component analysis

DOI:10.7506/spkx1002-6630-20230829-220

中图分类号：TS262.3                                       文献标志码：A 文章编号：1002-6630（2024）05-0111-07

收稿日期：2023-08-29

基金项目：“十四五”国家重点研发计划重点专项（2023YFF1105203）

第一作者简介：张一（1997—）（ORCID: 0000-0003-4046-7169），男，硕士，研究方向为啤酒麦芽加工及制品开发。

E-mail: 1099397747@qq.com

*通信作者简介：李慧（1972—）（ORCID: 0000-0003-0303-0611），女，正高级工程师，博士，研究方向为食品发酵与食品

安全。E-mail: lihui_2006@163.com

陈文波（1980—）（ORCID: 0000-0003-2869-4705），男，高级工程师，博士，研究方向为发酵工程。

E-mail: chenwb0102@hotmail.com



112  2024, Vol.45, No.05  食品科学 ※成分分析

引文格式：

张一, 李小燕, 牛丽敏, 等. 4 款单一麦芽威士忌特征风味成分解析[J]. 食品科学, 2024, 45(5): 111-117. DOI:10.7506/

spkx1002-6630-20230829-220.   http://www.spkx.net.cn

ZHANG Yi, LI Xiaoyan, NIU Limin, et al. Analysis of key aroma components of four kinds of single malt whisky[J]. 

Food Science, 2024, 45(5): 111-117. (in Chinese with English abstract) DOI:10.7506/spkx1002-6630-20230829-220.    

http://www.spkx.net.cn

威士忌是世界上最受消费者喜爱的蒸馏酒之一，

以大麦等谷物为原料，经过大麦发芽、糖化、发酵、蒸

馏、桶陈、复配等工艺制得。经过长期发展，全球已经

形成了5 个重要的威士忌产区：苏格兰、爱尔兰、美国、

加拿大和日本[1-2]。不同产区的威士忌因原料、工艺、气

候、水质等因素的影响差异较大。根据原料差异，威士

忌可初步分为麦芽威士忌和谷物威士忌[3]，其中，麦芽威

士忌的主要产区在苏格兰和日本。在苏格兰，威士忌生

产厂家超过100 家，包括被誉为“单一麦芽威士忌中的劳

斯莱斯”的麦卡伦[4]。日本威士忌最早是模仿学习苏格兰

威士忌的酿造流程，经过百余年的发展也逐渐形成自己

的风格特点。当前最受欢迎的日本威士忌产自三得利和

一甲等厂家[5-6]，其中日本第一家生产单一麦芽威士忌的

蒸馏厂—三得利旗下的山崎威士忌的风格与苏格兰威士

忌比较接近，富含成熟水果芳香，但香气更加甘醇[7]。

近年来，威士忌的研究主要集中在风味方面。Lee等[8] 

的研究发现，苏格兰威士忌所具有的水果味、坚果味、

肥皂味与异戊酸乙酯、威士忌内酯、月桂酸乙酯等物

质密切相关，并据此开发了威士忌感官评价风味轮，

为消费者识别判断威士忌风味特点和行业监管提供了

一个有效方法。伍思佳等[9]认为威士忌的香气可分为原 

料香[10-11]、发酵香[12]、蒸馏香和陈酿香[13]，与己醛、壬

醛、辛酸乙酯、癸酸乙酯、丁香酚等物质密切相关。

Poisson团队[14-15]以美国产区的波本威士忌为研究对象，

发现了45 种风味化合物，其中26 种风味化合物气味活度

值（odor activity value，OAV）大于1。

目前关于不同产区威士忌香气特点的相对较少，国

内威士忌研究起步较晚，对威士忌关键香气成分组成的

认识及工艺控制点的把控经验也相对不足。开展不同威

士忌的风味特点研究十分必要。本研究以具有代表性的

2 款麦卡伦威士忌和2 款山崎威士忌为研究对象，采用

顶空固相微萃取-气相色谱-质谱（headspace-solid phase 

micro extraction-gas chromatography-mass spectrometry，

HS-SPME-GC-MS）联用技术并结合OAV与生产工艺研

究其关键香气成分组成，并通过二维层析聚类分析与主

成分分析（principal component analysis，PCA）进一步挖

掘苏格兰威士忌与日本威士忌的香气特点，以期为国产

威士忌高品质发展提供理论参考和科学依据。

1 材料与方法

1.1 材料与试剂

研究所用4 款威士忌酒样品来自苏格兰麦卡伦和日

本山崎酒厂，酒标年龄分别为12 a和18 a，均由WBA威士

忌商学院提供。4 款威士忌酒样品编号分别为M-1（麦卡

伦12 a，乙醇体积分数40%）、M-2（麦卡伦18 a，乙醇

体积分数43%）、S-1（山崎12 a，乙醇体积分数43%）、

S-2（山崎18 a，乙醇体积分数43%）。

氯化钠（分析纯） 国药集团药业股份有限公司；

1,2,3-三氯丙烷（色谱纯） 北京曼哈格生物科技有限

公司；正构烷烃（色谱纯） 上海安谱实验科技股份有

限公司；纯水均从Milliq净化系统获得。

1.2 仪器与设备

GC-MS-2020NX GC-MS联用仪（配备AOC-6000

三位一体自动进样器、20 mL SPME/顶空样品瓶及安

全瓶盖）、SPME fiber Carboxen/DVB/PDMS固相微萃

取头（50/30 μm，2 cm） 岛津企业管理（中国）有

限公司；ME204/04型电子天平 梅特勒-托利多仪器 

（上海）有限公司。

1.3 方法

1.3.1 样品预处理

参考文献[16]并进行适当修改：用蒸馏水将所有样品

稀释调节乙醇体积分数至5%。取5 mL待测样品于顶空瓶

中，加入3 g氯化钠，之后准确加入三氯丙烷（10 mg/L） 

内标溶液150 μL，迅速拧紧并封好瓶塞，摇匀待测。

1.3.2 GC条件

色谱柱：InertCap UI-Wax（60 m×0.25 mm，

0.25 μm）；升温程序：初始温度40 ℃，保持3 min，以

10 ℃/min速率上升到150 ℃，随后以4 ℃/min速率上升到

230 ℃，保持8 min；载气：99.999%高纯度氦气；载气流

速：1 mL/min；进样口温度：250 ℃。

1.3.3 MS条件

电离方式：电子电离；电子能量：70 eV；发射

电流：200 μA；离子源温度：230 ℃；四极杆温度：

150 ℃；接口温度：280 ℃；扫描方式：全扫描模式；质

量范围：30～500 Da。
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1.3.4 挥发性化合物定性分析

根据峰面积大小筛选分析GC-MS风味物质总离子流

图，自动识别信噪比大于200的峰并进行匹配度筛选，得

到匹配度大于80%的物质，再结合NIST 14谱库检索进行

保留指数（retention index，RI）定性[17]。

RI定性：将样品与正构烷烃（C7～C40）在相同色谱

条件下进样分析，计算RI值，并与文献中RI进行对比，

将绝对值相差100以内的确定为同一化合物。计算公式 

如下：

RI 100 n 100
t tn
tn 1 tn

 （1）

式中：n和n＋1分别为目标物流出前后正构烷烃的碳

原子数；t为目标物的保留时间；tn和tn＋1为对应正构烷烃

的保留时间。

1.3.5 挥发性化合物定量分析

挥发性化合物相对含量 [ 1 8 ]：根据定性结果，对

GC-MS中信噪比大于200的峰的峰面积求和作为总挥发性

化合物峰面积，采用面积归一化法计算不同类型挥发性

化合物的相对含量，计算公式如下：

100/%  （2）

挥发性化合物质量浓度：采用三氯丙烷作为内标

进行半定量[19]，即假定各物质的响应值与内标相同，通

过各挥发性化合物与内标物峰面积的比值与内标质量浓

度，计算出各挥发性化合物质量浓度，计算公式如下：

/ mg/L
/ mg/L /L

/L
 （3）

1.3.6 OAV计算

与风味数据库（https://www.femaflavor.org/flavor-

library）的挥发性化合物香气特征进行比对，筛选风味化

合物。根据威士忌酒样中挥发性化合物的质量浓度和各

化合物在水溶液中的嗅觉阈值[20]，OAV计算公式如下：

OAV
/ mg/L

/ mg/L
 （4）

将OAV≥1的化合物视作对样品香气品质具有贡献作

用的物质，其值越大代表其贡献性越大，是样品中的关

键风味化合物[21]。

1.4 数据统计与分析

实验重复3 次，结果以 ±s表示。数据使用Microsoft 

Office 2016进行处理，使用SPSS 17.0对不同样本进行单

因素分析，P＜0.05为统计学显著水平；使用JMP 16.2

软件进行二维层次聚类分析、PCA[22-23]，使用Microsoft 

Office 2016和Origin 2019b进行绘图。

2 结果与分析

2.1 威士忌挥发性化合物结构特征分析

采用HS-SPME-GC-MS联用技术对比分析4 款麦芽

威士忌的挥发性化合物组成，共鉴定出243种挥发性化

合物，包括酯类88 种、醇类40 种、醛类16 种、酸类

13 种、酮类11 种和其他化合物74 种。由图1a可知，挥发

性化合物相对含量最高的是酯类、酸类和醇类化合物，

3 类物质在4 款威士忌酒中的相对含量可达到90%以上。

对相对含量最高的酯类、酸类和醇类化合物浓度进一步

分析表明，酯类化合物在S-1、S-2、M-1、M-2中质量浓

度分别为93.40、86.67、61.90 mg/L和92.53 mg/L。酸类

化合物在S-1、S-2中质量浓度分别为40.58、40.32 mg/L，

在M-1、M-2中质量浓度分别为33.68 mg/L和34.06 mg/L。 

醇类化合物在S-1、S-2、M-1、M-2中的质量浓度分别为

25.27、22.20、24.32、35.04 mg/L（图1b）。4 款威士忌酒

酸类和醇类化合物之间质量浓度差异不显著，但M-1中酯

类化合物质量浓度显著低于S-1、S-2、M-2中的酯类化合

物质量浓度。
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图 1 不同威士忌样本中各类挥发性化合物相对含量（a）和质量浓度（b）

Fig. 1 Proportions (a) and concentrations (b) of various volatile 

compounds in different whisky samples

2.2 威士忌风味化合物的鉴定

为明确4 款威士忌中的香气化合物，对检测得到的

243 种挥发性成分进行OAV分析并筛选得到58 种风味

化合物，其中酯类25 种、醇类13 种、醛类10 种、酮类

5 种、酸类3 种、其他类2 种（表1）。一般来说，OAV

越大说明该化合物对酒体的总体香气贡献越大，OAV≥1

说明该化合物对酒体的总体香气有直接贡献。
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表 1 威士忌风味物质信息、OAV及风味描述特点

Table 1 OAV and aroma description characteristics of aroma components in whisky samples

类别 风味物质 CAS 阈值/
（mg/L） RI值/文献值

OAV 鉴定
方法

风味描述
S-1 S-2 M-1 M-2

酯类

辛酸乙酯 106-32-1 0.015 1 424～1 442/1 441 916.78±647.98 1 374.77±38.95 773.67±94.28 1 109.65±97.85 MS/RI 果味（香蕉味、梨味）、果酒味

辛酸异戊酯 2035-99-6 0.07 1 662～1 675/1 670 5.84±1.24 3.45±0.18 5.68±0.33 12.88±1.28 MS/RI 甜味、水果味（菠萝味）

丁酸乙酯 105-54-4 0.001 1 037～1 038/1 044 129.66±100.35 123.38±90.84 49.13±1.36 40.38±29.00 MS/RI 果味（菠萝味）

异戊酸乙酯 108-64-5 0.000 1 1 068～1 069/1 064 1 445.40±507.43 1 512.70±458.66 393.14±14.60 283.22±49.40 MS/RI 果味（苹果味、菠萝味）

2-甲基丁酸乙酯 7452-79-1 0.000 063 1 053～1 055/1 064 1 990.11±1 505.71 1 912.74±1 388.85 310.79±12.59 211.36±33.20 MS/RI 果味（苹果味）

癸酸乙酯 110-38-3 0.122 1 629～1 652/1 633 371.74±48.36 298.45±18.04 264.61±29.26 319.30±92.72 MS/RI 甜味、果味（苹果味、葡萄味）

月桂酸乙酯 106-33-2 0.4 1 845～1 859/1 847 42.45±1.02 35.46±0.81 25.79±2.14 56.17±10.49 MS/RI 蜡味、肥皂味

癸酸甲酯 110-42-9 0.018 1 583～1 595/1614 3.49±0.13 3.83±0.61 2.07±0.23 3.05±0.04 MS/RI 花香味、果酒味

己酸乙酯 123-66-0 0.005 1 215～1 234/1 230 326.21±11.07 345.40±5.42 178.33±1.51 149.54±106.36 MS/RI 水果味（菠萝味、香蕉味）

庚酸乙酯 106-30-9 0.002 1 315～1 333/1 337 61.20±5.05 44.51±5.60 15.29±0.71 17.82±0.71 MS/RI 果味（菠萝味）

乙酸苯乙酯 103-45-7 0.02 1 820～1 822/1 825 5.58±0.10 2.32±1.64 12.32±1.67 17.76±6.89 MS/RI 玫瑰花味、蜂蜜味

乙酸乙酯 141-78-6 0.1 889～891/893 19.38±0.92 20.18±0.66 10.36±1.41 10.60±1.48 MS/RI 水果味

乙酸异丁酯 110-19-0 0.065 1 013～1 015/1 018 12.03±2.45 10.94±0.93 1.99±0.66 4.29±6.07 MS/RI 香蕉味

异丁酸乙酯 97-62-1 0.015 967～968/961 241.35±78.84 209.38±60.14 1.41±0.11 56.79±41.45 MS/RI 果酒味

乙酸戊酯 628-63-7 0.08 1 120～1 120/1 175 ND ND 1.29±0.91 ND MS/RI 甜味、水果味（梨味、香蕉味）

戊酸乙酯 539-82-2 0.001 5 1 129～1 134/1 142 8.76±6.22 9.67±1.14 1.25±1.77 ND MS/RI 甜味、水果味（草莓味、菠萝味）

反式-2,4-癸二烯酸乙酯 3025-30-7 0.1 1 921～1 941/1 818 ND 0.18±0.01 ND ND MS/RI 青草味

惕各酸乙酯 5837-78-5 0.063 1 232～1 238/1 231 0.01±0.01 ND 0.72±0.51 ND MS/RI 甜味、果味

乙酸异戊酯 123-92-2 0.088 1 117～1 123/1 121 2.78±0.21 2.64±0.29 0.52±0.73 1.77±0.63 MS/RI 指甲油味、香蕉味

苯甲酸乙酯 93-89-0 0.1 1 694～1 703/1 644 1.04±0.19 1.09±0.02 0.40±0.56 0.35±0.49 MS/RI 草药味

丙位癸内酯 706-14-9 0.05 2 151～2 153/2 113 0.09±0.12 0.28±0.03 0.28±0.20 ND MS/RI 糖浆味、水果味（桃子味、杏味）

苯乙酸乙酯 101-97-3 0.155 55 1 788～1 790/1 779 0.24±0.17 0.43±0.04 0.21±0.15 0.22±0.06 MS/RI 蜂蜜味、玫瑰味

丁酸甲酯 623-42-7 0.06 986～987/992 14.46±3.89 12.08±0.75 0.20±0.01 4.60±3.87 MS/RI 果味（苹果味、菠萝味）

己酸异戊酯 2198-61-0 0.32 1 454～1 461/1 464 0.22±0.16 0.10±0.13 0.14±0.00 0.12±0.09 MS/RI 水果味（香蕉味、菠萝味）

棕榈酸甲酯 112-39-0 2 2 222～2 224/2 223 0.01±0.02 ND 0.02±0.02 0.04±0.03 MS/RI 蜡味

醇类

正己醇 111-27-3 0.01 1 344～1 353/1 359 14.62±0.60 14.12±0.56 7.75±0.55 6.07±0.51 MS/RI 柑橘味、杂醇味

异戊醇 123-51-3 1 1 204～1 220/1 211 7.17±0.04 6.74±0.12 7.21±0.92 6.47±0.59 MS/RI 杂醇味

月桂醇 112-53-8 0.82 2 161～2 163/— 1.67±0.17 0.97±0.04 2.42±0.31 2.10±0.36 MS 蜡味

1-癸醇 112-30-1 0.047 1 951～1 952/— 31.92±0.36 23.02±0.50 17.97±1.43 16.61±2.28 MS 柑橘味

金合欢醇 4602-84-0 0.02 2 552～2 554/— 9.38±0.42 6.94±0.42 14.96±1.41 18.14±3.30 MS 花香味

反式-橙花叔醇 40716-66-3 0.064 2 235～2 237/— 10.9±0.76 8.98±0.55 13.65±1.16 14.44±2.31 MS 柑橘味、花香味

2-庚醇 543-49-7 0.07 1 311～1 340/1 327 0.06±0.04 0.08±0.06 ND ND MS/RI 青草味

2-壬醇 628-99-9 0.087 1 507～1 508/1 528 0.54±0.38 1.12±0.04 ND ND MS/RI 蜡味

2-十一醇 1653-30-1 0.41 1 707～1 716/1 706 0.15±0.02 0.11±0.08 ND ND MS/RI 蜡味、油脂味

橙花叔醇 7212-44-4 0.12 2 017～2 017/2 046 0.13±0.19 0.29±0.20 ND ND MS/RI 花香味、柑橘味

正辛醇 111-87-5 0.13 1 546～1 547/1 564 1.63±0.04 1.69±0.04 0.30±0.42 0.50±0.35 MS/RI 青草味、柑橘味

正丁醇 71-36-3 0.2 1 144～1 156/1 150 0.13±0.00 0.10±0.01 0.05±0.07 0.07±0.05 MS/RI 杂醇味

异丁醇 78-83-1 12.5 1 093～1 112/1 094 0.03±0.03 0.01±0.00 0.04±0.04 0.05±0.01 MS/RI 杂醇味

酸类

癸酸 334-48-5 2.19 2 265～2 271/2 246 10.53±0.30 10.92±0.14 9.21±0.92 9.38±1.55 MS/RI 酸腐味

辛酸 124-7-2 1.9 2 248～2 250/— 1.46±0.12 1.79±0.17 1.02±0.07 0.98±0.12 MS 臭奶酪味

十一酸 112-37-8 10 2 470～2 472/2 400 0.01±0.00 ND ND ND MS/RI 干酪味

醛类

月桂醛 112-54-9 0.002 1 910～1 914/— 23.15±1.92 17.86±3.58 7.19±10.17 13.07±9.24 MS 肥皂味

正辛醛 124-13-0 0.000 7 1 285～1 289/1 287 ND ND 5.80±8.21 ND MS/RI 柑橘味

十三醛 10486-19-8 0.01 1 912～1 913/— ND ND 4.94±3.56 ND MS 柑橘味

异戊醛 590-86-3 0.002 4 917～918/917 1.69±1.20 2.76±0.15 3.04±0.37 ND MS/RI 坚果味、可可味

反式-2-壬烯醛 18829-56-6 0.000 4 1 537～1 541/1 542 22.3±15.77 51.15±8.33 29.87±3.23 25.36±17.96 MS/RI 黄瓜味、黄油味

壬醛 124-19-6 0.001 1 388～1 396/1 396 19.95±4.31 21.26±2.91 24.18±0.89 18.97±3.14 MS/RI 坚果味、油脂味

正己醛 66-25-1 0.004 5 1 080～1 082/1 078 7.10±4.64 7.03±4.77 1.95±1.39 1.01±0.72 MS/RI 青草味、水果味

正癸醛 112-31-2 0.006 2 1 498～1 502/1 498 6.93±0.77 3.92±5.55 ND 3.00±4.25 MS/RI 柑橘味

肉豆蔻醛 124-25-4 0.067 2 125～2 127/— 0.68±0.13 0.53±0.04 0.71±0.11 1.20±0.20 MS 柑橘味

乙醛 75-7-0 2.5 781～783/— 0.01±0.00 0.01±0.00 0.01±0.00 0.01±0.00 MS 蜡味、青草味

酮类

大马士酮 23726-93-4 0.000 43 1 833～1 834/1 834 288.02±28.09 243.43±17.47 298±28.63 306.38±109.17 MS/RI 玫瑰花味、蜂蜜味

2-庚酮 110-43-0 3 1 181～1 183/1 184 0.02±0.00 0.03±0.00 ND ND MS/RI 奶酪味

2-甲基-3-戊酮 565-69-5 0.04 997～999/1 005 ND 12.40±17.54 0.50±0.17 ND MS/RI 薄荷味

2-戊酮 107-87-9 0.1 976～978/978 4.61±6.51 ND 0.15±0.04 ND MS/RI 甜味、果酒味

2-壬酮 821-55-6 0.038 1 383～1 390/1 401 0.81±0.00 1.03±0.05 0.11±0.16 0.15±0.21 MS/RI 青草味

其他
类

2-正戊基呋喃 3777-69-3 0.145 1 222～1 226/1 235 0.02±0.03 0.02±0.03 ND ND MS/RI 焦糖味

1,1,6-三甲基-1,2-二氢萘 30364-38-6 0.002 5 1 964～2 040/— ND ND ND 12.65±8.97 MS 甘草味

注：ND.未检测出；—.没有相关信息。
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由表1可知，S-1、S-2、M-1、M-2威士忌酒中分别

有32、31、35、36 种OAV≥1的风味化合物。4 种威士忌

中含有31 种共有OAV≥1的组分，包括酯类17 种、醇类

7 种、醛类4 种、酮类1 种、酸类2 种。

酯类物质是4 款威士忌中种类最多、OAV最高的风

味化合物，大部分呈现花香、果香的特点，是威士忌

酒的重要香气物质。辛酸乙酯在4 款酒中OAV均较高，

OAV在773.67～1 374.77之间，能赋予威士忌果味（香

蕉味、梨味）和果酒味。癸酸乙酯和月桂酸乙酯OAV

范围分别在264.61～371.74和25.79～56.17之间，能赋予

威士忌甜味、果味、肥皂味。两款日本威士忌中异戊

酸乙酯、2-甲基丁酸乙酯OAV最高，分别是1 445.40、

1 990.11（S-1）和1 512.70、1 912.74（S-2），这两种酯

类物质赋予了山崎威士忌更强的苹果味。此外，虽然丁

酸乙酯、己酸乙酯、丁酸甲酯在4 款威士忌中都是重要

的香气物质，但在山崎威士忌中的OAV远高于麦卡伦威

士忌，使山崎威士忌表现出更浓郁的菠萝香气。乙酸苯

乙酯在两款麦卡伦威士忌中OAV较高，赋予麦卡伦威士

忌更强的玫瑰花味、蜂蜜味。酯类化合物的合成与麦芽

原料中的不饱和脂肪酸、糖化工艺、发酵工艺等密切相

关，麦芽中的不饱和脂肪酸和麦角甾醇会抑制酵母细胞

膜上乙醇乙酰转移酶的活性，从而抑制脂肪酸乙酯类化

合物的合成[24]。通过制麦工艺及发酵工艺的调整，可控

制麦芽中不饱和脂肪酸含量及酵母细胞膜中不饱和脂肪

酸和麦芽甾醇的积累[24]，进而显著影响脂肪酸乙酯类的

种类和浓度[25]。此外，低温发酵及用发酵液直接蒸馏也

可保留更多的酯类物质[26]。

醇类化合物主要来源于麦汁（谷物糖化液）发酵过

程中氨基酸代谢或糖代谢产物，在酒中可以起到增味助

香的作用[27-28]。4 款威士忌中共有的OAV最高的醇类化合

物是1-癸醇，范围在16.61～31.92之间，其次是异戊醇，

范围在6.47～7.21之间，这两种物质能赋予威士忌柑橘香

气和杂醇味。金合欢醇、反式-橙花叔醇是4 款威士忌中

重要的醇类物质，但在麦卡伦威士忌中的OAV远高于山

崎威士忌，使麦卡伦威士忌表现出更强的花香味。两款

山崎威士忌中，1-癸醇和正己醇OAV明显高于麦卡伦威

士忌，赋予山崎威士忌更浓郁的柑橘风味。

酸类化合物是威士忌中的重要挥发性化合物，以

酵母代谢产生的辛酸、癸酸、月桂酸等脂肪酸为主。由

于酸类化合物阈值较高，对威士忌有风味贡献的酸类化

合物较少。4 款威士忌中共有两种OAV＞1的酸类化合

物，分别是癸酸和辛酸，OAV范围分别在9.21～10.92和

0.98～1.79之间。酸类化合物具有奶酪发酵的酸腐味，可

协调威士忌的酒体、风味和口感。

醛酮类化合物主要来源于脂肪氧化和氨基酸降解。

4 款威士忌中共有的醛酮类化合物有大马士酮、反式-2-

壬烯醛和壬醛。大马士酮OAV范围在243.43～306.38，是

威士忌中玫瑰花香味和蜂蜜味的风味来源[14]，其中麦卡

伦威士忌中大马士酮OAV高于山崎威士忌。反式-2-壬烯

醛和壬醛的OAV范围分别在22.30～51.15和18.97～24.18

之间，具有黄油味、坚果味的风味特点[29-30]。山崎威士忌

中的正己醛OAV高于麦卡伦威士忌，赋予山崎威士忌更

强的水果风味。

上述数据表明，日本山崎威士忌和苏格兰麦卡伦威

士忌具有丰富的果香味和花香味，这也是它们在世界范

围内获得广泛认可的原因之一。

2.3 威士忌二维层次聚类分析

聚类分析利用合并算法计算各变量间的距离，距离

越小，相似度越高，将距离最近的2 个数据点或类别进行

组合，生成树状图，将结果更加直观地表现出来[16]。本

研究采用WARD方法对威士忌中58 种风味化合物OAV进

行层次聚类分析。

从图2可看出，58 种风味化合物被分为6 组，以不

同颜色加以区分，其中颜色越红说明该风味化合物在威

士忌中具有更强的典型性 [16]。多数酯类化合物OAV在

山崎威士忌中较高，如2-甲基丁酸乙酯、丁酸乙酯、

异戊酸乙酯等，主要呈水果香味和甜香味等特点，乙

酸苯乙酯、辛酸异戊酯、棕榈酸甲酯等物质OAV在麦

卡伦威士忌中较高，主要呈花香味、菠萝味等风味特

点。山崎威士忌中有代表性的醇类化合物是正己醇、

正辛醇、2-庚醇、2-壬醇等物质，主要呈青草味、柑橘

味，麦卡伦威士忌中有代表性的醇类化合物是金合欢

醇、反式-橙花叔醇等物质，主要呈花香味、柑橘味。

大马士酮是麦卡伦威士忌中的典型酮类风味化合物，

能赋予其蜂蜜味和玫瑰花味，与上述风味化合物分析

鉴定结果（表1）一致。通过对比风味化合物的相似程

度，可非常直观地将麦卡伦威士忌与山崎威士忌有效

区分为两组，明确了山崎威士忌与麦卡伦威士忌中的

风味物质差异及其特点。
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图 2 4 款威士忌中风味物质双向层次聚类图

Fig. 2 Two-dimensional hierarchical clustering dendrogram of aroma 

substances in fouy whisky samples

2.4 PCA对不同威士忌的鉴别

对4 种威士忌中具有OAV的风味物质进行PCA，分

析结果见表2。4 款威士忌中风味物质PCA得分图及载荷

图见图3。

表 2 4 款威士忌中风味物质PC的方差贡献率

Table 2 Variance contribution rates of first three principal 

components for aroma components in four whisky samples

数目 特征值 方差贡献率/% 累计方差贡献率/%

1 37.747 07 65.081 65.081

2 12.317 61 21.237 86.318

3 7.935 32 13.682 100.000
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图 3 4 款威士忌酒中风味化合物PCA得分图（a）和载荷图（b）

Fig. 3 PCA score (a) and loading plots (b) of aroma compounds in four 

whisky samples

PCA是一种通过降维将多个变量变为少数综合变

量，用简化的数据反应原始变量的大部分信息的统计方

法[31]。当累计贡献率超过80%时，通常认为两种PC基本

包含样品的信息。在4 种威士忌58 种风味化合物中，共

提取出3 个特征值大于1的PC，其中前两个PC的方差贡

献率分别为65.1%和21.2%，累计方差贡献率已经达到

86.3%，综合了4 款威士忌中风味物质的大部分信息。

由图3a可看出，4 款威士忌分别位于图的不同区域，表

明4 款威士忌各具独特的风味特点。PC1方差贡献率最高，

其中山崎威士忌位于PC1正半轴，麦卡伦威士忌位于PC1

负半轴，两款威士忌明显区分，说明不同酒厂生产的威士

忌存在较大的差异性。载荷图如图3b所示，乙酸乙酯、苯

甲酸乙酯等11 种酯类、5 种醇类物质及7 种其他物质在PC1

正半轴的载荷矩阵大于0.9，与山崎威士忌呈正相关。反

式-橙花叔醇、金合欢醇、月桂醇及乙酸苯乙酯4 种风味物

质在PC1负半轴的载荷矩阵大于0.9，与麦卡伦威士忌呈正

相关。载荷图表明山崎威士忌具有更加丰富的风味物质组

成，麦卡伦威士忌的香气特点则更加单一纯净。影响单一

麦芽威士忌风味的因素较多，如麦芽类型、蒸馏方式等[9]。 

据官方披露的资料显示，山崎蒸馏厂使用大量木桶进行开

放式发酵，保证酵母等微生物能够产生更丰富的风味物 

质[32]。山崎配备了多种不同类型的蒸馏器和橡木桶，为山

崎威士忌独特的风味特点奠定了基础。麦卡伦蒸馏厂则使

用小巧精细的蒸馏设备，只摘取少量酒液作为酒心，并且

几乎所有原酒都在雪莉桶中熟成，从而造就了麦卡伦威士忌

纯净的香气特点。PC2方差贡献率占21.2%，仅壬醛、月桂

酸乙酯、丙位癸内酯、异戊醛4 种风味化合物在PC2中载荷

矩阵大于0.9，说明桶龄可能是威士忌风味品质的次要影响

因素。Kew等[33]认为陈酿时间虽然会改变威士忌中的化学组

成，但不同橡木桶的活性对威士忌的影响同样至关重要。

因此，生产威士忌时也应充分考虑橡木桶带来的影响。
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4 款威士忌样品中，S-1位于得分图的第1象限，与

2-戊酮、1-癸醇等物质比较接近，赋予S-1甜味、果酒

味、柑橘味等风味特点。S-2威士忌位于第4象限，与2-甲

基-3-戊酮、反式-2-壬烯醛等物质比较接近，赋予S-2黄油

味、薄荷味等风味特点。M-1位于第3象限，与正辛醛、

十三醛等物质接近，赋予M-1更浓郁的柑橘味。M-2位于

第2象限，与大马士酮、乙酸苯乙酯等物质接近，赋予

M-2更浓郁的花香味。

3 结 论

本实验采用顶空固相微萃取提取4 款威士忌中的挥

发性成分，通过GC-MS共筛选出243 种挥发性化合物，

结合OAV进一步分析，筛选出58 种风味化合物及其风味

特点。山崎威士忌含有OAV更高的异戊酸乙酯、2-甲基

丁酸乙酯、1-癸醇等物质，表现出更明显的果香味。麦

卡伦威士忌含有OAV更高的乙酸苯乙酯、金合欢醇、反

式-橙花叔醇等物质，呈现更明显的花香味。二维层次聚

类分析有效区分了麦卡伦威士忌与山崎威士忌，明确了

山崎威士忌与麦卡伦威士忌中的风味物质差异及其风味

特点。PCA结果表明4 款威士忌各具特点，不同酒厂生产

的威士忌风味组分之间存在较大的差异性，这是威士忌

生产过程中众多因素影响的结果。威士忌的风味比较复

杂，呈现果香、花香、油香等特点，但风味物质的来源

及组成尚不完全清晰，后续工作可结合风味物质的生成

机理，优化生产工艺，进一步提升国产威士忌的品质。
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