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基于Fourier变换红外光谱分析咖啡豆成分

于 跃,胡长城
(吉林大学 物理学院,长春130012)

摘要:采用Fourier变换红外光谱对不同产区、不同海拔的5组浅中烘焙的咖啡豆样品进行

分析,根据官能团的红外光谱特征峰分析样品主要成分;为进一步分析5组样品的成分差异,
对原始光谱进行二阶导数处理,结合聚类分析理论建立平均偏离分析方法,计算出5组样品

间的平均偏离大小并进行分析.结果表明:5组样品的红外光谱特征峰峰形相似,即主要

成分相同;根据红外光谱得到平均偏离大小与产区海拔差值呈正相关.研究结果为分析咖啡

豆产区和海拔提供鉴别依据,并对红外光谱研究提供一定参考.
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Abstract:Fouriertransforminfraredspectroscopywasusedtoanalyzefivegroupsoflight-roasted
coffeebeansamplesfromdifferentproducingareasanddifferentaltitudes.Themaincomponentsof
thesampleswereanalyzedaccordingtotheinfraredspectralcharacteristicpeaksoffunctionalgroups.
Inordertofurtheranalyzethecompositionaldifferencesofthefivegroupsofsamples,theoriginal
spectraweresubjectedtosecond-orderderivativeprocessing.Theaveragedeviationanalysismethod
wasestablishedbasedonthetheoryofclusteranalysis,andtheaveragedeviationbetweenthefive
groupsofsamples wascalculatedandanalyzed.Theresultsshow thattheinfraredspectral
characteristicpeaksofthefivegroupsofsampleshavesimilarpeakshapes,thatis,the main
componentsarethesame,theaveragedeviationfromtheinfraredspectrumispositivelycorrelated
withthealtitudedifferenceoftheproducingarea.Theresearchresultsprovideidentificationbasisfor
analyzingproducingareasandthealtitudeofthecoffeebean,andprovidecertainreferencevaluefor
thestudyofinfraredspectrum.
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咖啡豆经烘焙磨粉可制作咖啡饮品,它除了用作饮品,还用于提取咖啡碱和咖啡油等,在医药和



食品加工等领域应用广泛[1-4].牙买加、巴西、哥伦比亚和埃塞俄比亚等地为咖啡豆的主要产地[5],于

1898年引入中国海南文昌开始种植,目前咖啡产业在中国迎来了快速发展时期,咖啡的品质已引起人

们广泛关注.研究表明,咖啡豆的品种、种植地的纬度和海拔对咖啡的品质影响较大[6].
目前,针对咖啡的研究成果较多:鲍一丹等[7]利用近红外高光谱成像技术对咖啡豆的鉴别进行了

研究,并建立了5种判别分析模型;刘亚玲等[8]针对不同烘焙程度的咖啡豆,利用热裂解-气相色谱-质
谱联用技术分析其化学组成;董盈红[9]利用Fourier变换红外光谱对保山小粒咖啡豆进行了鉴别研究;
蒲泓君等[10]利用气相色谱法对咖啡中硫丹及其代谢物农药残留进行了定性和定量检测.

红外光谱分析法是鉴定化合物及其结构的重要方法之一[11-14],通过观察红外吸收峰的位置可分析

分子结构特点,确定化学基团鉴别结构组成,并具有快速、高效和简便等优点[15].利用光谱的指纹特

性[16],人们在对各样本的研究中发挥了重要作用,并广泛用于农副产品分析以及作物种子生理研

究[17].目前利用红外光谱的研究十分广泛,例如文献[18]利用中红外梳状Fourier变换红外光谱观测

了碘甲烷ν4波段的谱线位置和强度;文献[19]利用Fourier变换角分辨反射光谱揭示了Inp平板型光

子晶体的中红外色散关系.
本文利用中红外波段的Fourier变换红外光谱进行成分分析,并根据聚类分析理论建立红外光谱

平均偏离法[20],利用该方法分析咖啡豆的产地信息,从而为鉴别咖啡提供了参考方法,并可用于其他

农作物或食品研究,对红外光谱在物理和化学领域的研究有一定的参考价值[21-26].

1 测试方法

1.1 实验设备和条件

设备:德国布鲁克公司 VERTEX80v型Fourier变换红外光谱仪;中红外分束器的波数范围为

400~4000cm-1;硫酸三甘肽晶体的红外检测器(DTGS检测器),扫描次数为16次,分辨率为

4cm-1;英国Specac公司压片机(光谱纯溴化钾);应用光谱测定软件(OPUS软件).
条件:实验室环境温度20~26℃,湿度为30%±5%.

1.2 样品和制备

本文选择来自不同产区的5组咖啡豆,原材料的产区和海拔列于表1.经210~215℃浅中烘焙后

研磨成粉末,按质量比为1∶150的比例与光谱纯的溴化钾均匀混合,依次放入玛瑙研钵中研磨,将样

品置于压片机上施加约1.5t的压力压制成片[23].每组样品测量3次,扣除背景后取平均值,并进行

归一化处理.
表1 原材料的产区和海拔

Table1 Producingareasandaltitudeofrawmaterials

编号 产区 海拔/m 编号 产区 海拔/m
1 米纳斯 900~1000 4 埃塞俄比亚 1800~2000
2 苏门答腊 1200~1500 5 蕙兰 ≥2000
3 巴拿马 1600

2 结果与分析

2.1 5组不同产区咖啡豆的Fourier变换红外光谱特征

分别测试5组来自不同产区咖啡豆的Fourier变换红外吸收光谱,对同一组样品求平均值,结果

如图1所示.由图1可见,5组咖啡豆的光谱相似:在3435cm-1附近有较强的吸收峰,这是由于多糖

和蛋白质中的—OH和—NH2 的伸缩振动所致;在2925,2858cm-1附近有较强的吸收峰,这是由

于—CH2 的对称伸缩振动和—CH3 的反对称伸缩振动所致,归属为脂质、蛋白质和碳水化合物;在

1741cm-1附近的吸收峰为链状饱和羧酸酯的C O伸展振动所致;在1654cm-1附近的吸收峰为

蛋白质酰胺Ⅰ带和酰胺Ⅱ带的C O伸缩振动和N—H伸缩振动及蛋白质C N伸缩振动所致;在

1500~1200cm-1内的吸收峰为蛋白质、脂肪酸和多糖的混合振动吸收区;在1251cm-1附近为
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P O伸缩振动或 PO2- 的不对称拉伸振动和酰胺Ⅲ的 N—H 和 C—N 的伸缩振动吸收峰;在

1161cm-1附近的吸收峰为糖类C—O—C的反对称伸缩振动峰.当σ=1900~600cm-1时,5组咖啡

豆的二阶导数红外光谱如图2所示.由图2可见,5组不同产区的咖啡存在一定差别.

图1 5组咖啡豆的Fourier变换红外光谱

Fig.1 Fouriertransforminfraredspectraof
fivegroupsofcoffeebeans

图2 5组咖啡豆的二阶导数红外光谱

Fig.2 Second-orderderivativeinfraredspectra
offivegroupsofcoffeebeans

2.2 不同产区海拔咖啡豆平均偏离分析

将红外光谱的横坐标波数和纵坐标吸光度作为样本的2个特征值进行聚类分析,可分析不同产区

咖啡豆亲疏远近,采用聚类分析法中最常用的方法欧氏距离(简称距离)进行分析,将x和y 的欧氏距

离定义为

D(x,y)=∑
d

i=1
‖xi-yi‖= ∑

d

l=1
xi-yi

2, (1)

其中d为特征空间的维数.由式(1)可见,样本的相似度高低与欧氏距离成正比,将2个不平行曲线x
和y 总的偏离距离分配到每个点上,即

S=∑
n

i=1
‖xi-yi‖,

δ=S
n
,

(2)

平均偏离的表达式为

S=∑
n

i=1
‖xi-yi‖,

δ=∑
N

i=1

‖‖(xi-yi)‖-S/N‖
N

,
(3)

其中xi 和yi 为2组光谱每个点的吸光度,S为2个红外光谱间的整体偏离,δ为平均偏离.
根据公式(3),用Python编写程序,将Fourier变换光谱中每组数据经平滑、平均和归一化处理,

导入编写的平均偏离程序中,得到不同样本间的平均偏离大小,5组咖啡豆间的平均偏离大小列于

表2.由表2可见,平均偏离大小随海拔差的增大而增大.
表2 5组咖啡豆间的平均偏离大小

Table2 Averagedeviationbetweenfivegroupsofcoffeebeans

编号 1 2 3 4 5

1 0 0.0194 0.0412 0.0627 0.1093

2 0 0.0230 0.0443 0.0909

3 0 0.0227 0.0682

4 0 0.0480

5 0

  海拔与平均偏离的关系如图3所示.由图3可见,第1组米纳斯产区与第5组蕙兰产区的光谱偏

289   吉 林 大 学 学 报 (理 学 版)   第62卷 



图3 海拔与平均偏离的关系

Fig.3 Relationshipbetweenaltitudeandmeandeviation

离距离最大,相邻产区均相对较小,且平均偏离大

小随海拔差的增大而增大.
将海拔和平均偏离大小经线性拟合可见,二者

呈正相关.因此通过平均偏离大小可分析鉴别不同

产地和海拔的咖啡豆.
综上,本文用 Fourier变换红外光谱研究了

5组不同产区的咖啡豆,根据红外光谱特征峰分析

样品的主要成分,并建立了光谱平均偏离法.结果

表明:5组样品的主要成分相似,平均偏离大小随

海拔差的增大而增大.通过该方法可准确分析咖啡

的产地信息,从而为鉴别咖啡提供了参考方法,并可用于其他农作物或食品研究,对红外光谱在物理

和化学领域的应用研究有一定的参考价值.
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