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摄入非法酿造的酒精会给健康带来严重的后果。这些

蒸馏烈酒常使用工业溶剂如木醇来制备,并被当作酒精

饮料出售,其中往往含有甲醇。这种成分一旦被人体摄

入,不仅可能导致失明,严重时甚至可能致命。这一趋

势已在多个大陆引发致命事件[1-3]。

捷克共和国在2012年9月遭遇了此类事件。当时,由于

有20人因饮用含有高浓度甲醇的烈酒而死亡[2],该国

被迫暂时禁止销售烈酒。经过一系列使用不同检测工

具的深入研究后,捷克共和国决定采用拉曼光谱学作为

鉴定和量化受污染烈酒中的甲醇含量的方法。

本应用说明解释了为何拉曼光谱学是理想的技术选择

,并展示了一个利用拉曼光谱分析含有甲醇朗姆酒的实

际案例。

拉曼光谱是一种快速、简便的分析工具,可用于定量酒

精饮品中的甲醇含量。这是一种理想的方法,用于区分

非 常 相 似 的 分 子 , 如 乙 醇 ( C H 3 C H 2 O H ) 和 甲 醇

(CH3OH),如图1所示。
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图 1. 纯乙醇（绿色）和纯甲醇（蓝色）的拉曼光谱。

拉曼光谱相比于传统红外光谱具有如下优势:

通过透明容器进行测量的能力-

对水干扰不敏感-

这两个关键特性使得拉曼技术能够在现场准确检测低

至约1%体积的甲醇,而无需打开瓶子。
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实验

我们在市售朗姆酒中掺入了浓度在0.33%和5.36%之

间的甲醇。i-Raman® Plus是一套灵敏的高分辨率实

验室系统,配有光纤探头,用于收集混合物的拉曼光谱

,如图2所示。表1列出了用于本应用研究的相关设备和

仪器设置。
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图 2. 掺了不同甲醇浓度的朗姆酒的拉曼光谱，箭头所示的峰随着甲醇浓度的增加而增加。

在1000 cm-1附近的峰随着甲醇浓度的增加而明显增 加,在约1%时较为明显。

表1,实验参数

实验设备 采集参数

i-Raman Plus 785S 激光功率 100

采样支架 采集时间 20s

Vision 软件 平均 1

用Vision软件对这些数据进行分析,并对归一化数据建

立偏最小二乘(PLS)回归模型。在920-1580 cm-1范围

内通过双因素模型给出了图3所示的校准曲线,其交叉

验证均方根误差(RMSECV)为0.1069(表2)。表2中所

示的R2值为0.9977意味着此处使用的拉曼方法能够可

靠地定量混合醇样品中的甲醇量。
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结论

图 3. 偏最小二乘回归模型预测朗姆酒中甲醇的含量。

表2. 用于开发PLS模型的回归参数,以使用i-Raman Plus 785S测定朗姆酒中的甲醇。

参数 数值

谱频处理 标准正态变量

R2 0.9977

校准均方根误差 0.0976

交叉校准均方根误差 0.1069

这些结果验证了拉曼可用于快速、定量筛查酒精饮料

中构成公共安全风险的危险掺杂物。该技术可以扩展

到调查其他媒介中的掺假,如食品,石油和药物 [4]。
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配置

i-Raman Plus 785S 

该 i-Raman® Plus 785S 是我们屡获殊荣的 i-Raman

便携式拉曼光谱仪系列的一部分,其采用我们创新的智

能光谱仪技术。这款便携式拉曼光谱仪使用了具有高

量子效率、TE 冷却功能和高动态范围的 CCD 阵列检

测器,即使集成时间长达 30 分钟,也能提供出色的低噪

声性能。因此,还可以测量较弱的拉曼信号。

i-Raman Plus 785S 具有宽光谱范围和高分辨率的特

点,其配置允许在 65 cm-1 至 3350 cm-1 之间进行测

量。 该系统基础面积小,结构形式轻巧并且能耗低,故

此可随时随地进行研究级别的拉曼分析。该 i-Raman

Plus  配备有便于采样的光纤探头,并可以与一个比色

皿支架、一个视频显微镜、一个带探头支架的  XYZ

平移台、我们公司内部的 BWIQ® 多变量分析软件和

鉴定软件 BWID®  搭配使用。有了 i-Raman Plus,您

始终可以使用高精度拉曼解决方案进行定性和定量分

析。

www.metrohm.com 6

https://doi.org/10.1111/j.1360-0443.2010.03322.x
https://doi.org/10.1111/j.1360-0443.2010.03322.x
https://doi.org/10.1366/10-05976
https://www.metrohm.com/products/b/wt-8/bwt-840000340.html


Vision 4.1

Vision 是一种数据采集和方法开发软件解决方案,用

于 B&W Tek 便携式拉曼仪器、Metrohm XDS 实验

室和过程 NIRS 仪器的光谱分析和控制。用户友好的

图形分析界面支持化学计量学算法的简单应用,以创建

识 别 、 鉴 定 和 定 量 方 法 并 实 时 运 行 它 们 。 借 助

Vision,您可以存储、管理、重新处理和交换数据。
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