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Prognostischer Einsatz von multivariaten
Techniken in der Weinanalytik

Prognostic Use of Multivariate Techniques in Wine Analysis
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Einleitung

Die 4. Schweizer Meisterschaft im Weindegustieren ist eine Weindegustations-
meisterschaft, die von den Zeitschriften Vinum und NZZ im Zweijahresabstand
organisiert wird. Der Wettkampf besteht aus drei Runden. Die Vorentscheidung
wird «zu Hause» durchgefithrt. Jeder Teilnehmer erhilt ein Degustationspaket,
bestehend aus 18 neutralen numerierten Probeflaschen. In der dazugehorigen
Anleitung sind die 18 Weine detailliert beschrieben. Die Aufgabe des Teilnehmers
besteht darin, die numerierten Flischchen den in der Anleitung beschriebenen
Weinen zuzuordnen. Aus den schriftlich eingegangenen Antworten werden die
besten 10% der Teilnehmer fiir eine Zwischenrunde eingeladen. Maximal 50% der
Zwischenrundenteilnehmer qualifizieren sich fur die Endrunde, wo der Schweizer
Meister erkoren wird. Im Gegensatz zu der Vorentscheidung finden die beiden
folgenden Runden in einem offentlichen Lokal statt.

Im Reglement der Schweizer Meisterschaft im Weindegustieren findet sich kein
Absatz, der den Einsatz von technischen Hilfsmitteln reglementiert. Eine Bestrei-
tung der Meisterschaft unter der ausschliesslichen Verwendung von Analysendaten
und folgender statistischer Auswertung ist damit reglementskonform.

Verschiedene wissenschaftliche Arbeiten befassten sich mit der Bestimmung der
geographischen Herkunft bzw. der Traubensorte von Weinen basierend auf analy-
tisch chemischen Daten. Die bisher erfolgreichsten methodischen Ansitze lassen
sich in vier verschiedene Gruppen einteilen.

1. Aromaanalytik. Insbesondere Terpene und gewisse heterocyklische Aromaten
ermoglichen interessante Aussagen. Der Untersuchungsansatz basiert auf der
Grundlage, dass jede Traubensorte entsprechend threm genetischen Aufbau unter-
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schiedliche Stoffwechselprodukte bzw. stark unterschiedliche Mengen derselben
produziert (1-6). Die Aromaanalytik ist methodisch aufwendig und erlaubt keinen
hohen Probendurchsatz.

2. Spurenelemente. Dank dem Einsatz von ICP oder ICP-MS ist es moglich,
praktisch das ganze Periodensystem analytisch abzudecken. Der methodische
Ansatz basiert darauf, dass das geographische Vorkommen der einzelnen Elemente
je nach Weinanbaugebiet sehr unterschiedlich ist (7-9). Die Interpretation wird
aber stark erschwert, wenn Weinbehandlungsmittel, die Tonen abgeben, eingesetzt
werden. ,

3. Isotopenanalyse. Das Deuterium-Wasserstoff-Verhiltnis zeigt eine deutliche
Abhingigkeit betreffend den geographischen Breitengrad. Isotope sind chemisch
wohl identisch, der grosse Massenunterschied zwischen Wasserstoff und Deuteri-
um hat aber einen messbaren Einfluss auf die Kinetik von enzymatisch gesteuerten
Protonierungen. Neben Deuterium werden zunehmend auch Isotope von Sauer-
stoff, Kohlenstoff und schwereren Elementen gemessen (10-13). Die Methodik,
besonders bei Einbezug schwererer Isotope, ist weitgehend filschungsresistent.
Die Aufarbeitung der Probe in Reinstraumen und der enorme apparative Aufwand
verbieten aber vorliutig eine breitere Anwendung.

4. Routineanalysendaten. Routineanalysendaten, die bei der Weinuntersuchung
anfallen, zeigen nur einen schwachen Zusammenhang mit der geographischen
Herkunft bzw. Traubensorte. Mittels multivariater Statistik lassen sich aber durch-
aus dhnliche Fragestellungen beantworten, wie dies bei den oben erwihnten Me-
thoden der Fall ist (14-16).

Aufgrund technischer Fortschritte sind die methodischen Ansitze 1-3 zwar
«bezahlbarer» geworden. Eine geographische Zuordnung kann aber nur erfolgen,
wenn eine gesicherte, breite Datenbank existiert. Gerade dieser Punkt ist leider
selten erfiillt. Staatliche Institute, die die obigen Methodiken einsetzen, besitzen oft
cine thr Hoheitsgebiet abdeckende Datenbank. Weinanalysendaten ausserhalb die-
ses Gebietes sind aber meistens nur sehr sparlich vorhanden. Bei der 4. Schweizer
Meisterschaft im Weindegustieren finden sich aber Weine wie ein Johannisberg aus
dem Wallis, ein Cabernet Sauvignon aus Chile und ein Wein aus Ribera del Duero.
Einer Teilnahme an einem solchen Wettbewerb ohne entsprechende Referenzmu-
ster wire kaum viel Erfolg beschieden. Primar aus diesem Grund ist die Zuordnung
von Weinproben die Konigsdomane der Degustation geblieben. Unseres Wissens
gab es bisher keinen erfolgreichen Einsatz von Analysendaten bei Degustations-
meisterschaften.

Als weltweit aktive Weinhandlung verfiigen wir iiber eine Datenbank, die Weine
aus praktisch jedem Weinanbaugebiet mit einer gewissen Bedeutung enthilt. Vor-
versuche (16) zeigten, dass unsere Routineanalysendaten durchaus iiber ein gutes
Diskriminationspotential verfiigen. Es konnte dabei gezeigt werden, dass die Lang-
zeitstabilitit der Daten gesichert ist. Aus diesen Griinden wurde versucht, sich
analytisch statistisch mit der Degustation zu messen. Es sei hier erwihnt, dass es
sich dabei nicht um folgende triviale Fragestellung handelt: Analysiere 18 Flaschen
mit Etiketten, dann 18 Fldschchen mit Nummern und ordne sie richtig zu. Es geht
darum, neue Weine, die sich bisher noch nicht in der Datenbank befinden, richtig
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zuzuordnen. Dies ist nur moglich, wenn die Datenbankweine die Informationen
der Gesamtpopulation widerspiegeln.

Unbekannte Weine

Experimentelles

Probenmaterial

Die unbekannten Weine sind durch das Degustationsset gegeben. Es handelt
sich um 18 Weine. Darunter befinden sich sechs Weissweine, drei Roséweine und

neun Rotweine (Tabelle 1).

Um irgendwelche Beeinflussungen auszuschalten, wurde die Probenahme und
Analyse nicht vom Autor durchgefiihrt. Die statistische Auswertung erfolgte so
nur aufgrund der Datenbankeintrige. Sensorische Informationen wie der Geruch

Tabelle 1. Zuzuordnende Weine

Nr. Weinname Land Region Unterregion Traube
Weissweine
1 | «Filet I’Or» 1994 Schweiz Waadt La Cbdte |Chasselas
Mont-sur-Rolle
2 | Fendant 1994 Schweiz Wallis Chasselas
«Pentes Brilées»
3 | Concannon 1992 USA Kalifornien |Livermore | Chardonnay
Chardonnay Reserve Valley
4 |Johannisberg 1994 Schweiz Wallis Silvaner
de Chamoson
5 | Valencia 1994 Spanien Valencia Merseguera
Cavas Murviedro Moscatel
6 | Ch. de Chantegrive Frankreich |Bordeaux Grave Sémillion
Graves 1993 Sauvignon bl.
Roséweine
7 |Rosé de Morges 1994 Schweiz Waadt La Céte |Gamay
Domaine de Valmont
8 | Oeil de Perdrix Schweiz Wallis Pinot noir
du Valais 1994 Gamay
9 | Ch. d’Aigueville 1994 Frankreich |Céte du Grenache
Rhéne Carignan
606
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Nr. Weinname Land Region Unterregion Traube
Rotweine
10 | Dole du Valais 1994 Schweiz Wallis Pinot noir
Gamay

11 | Nuits-Saint-Georges Frankreich |Burgund Pinot noir
Barolet 1990

12 | Chateauneuf-du-Pape 1993 | Frankreich | Chateaunecuf- Grenache
Domaine de Beaurenard du-Pape Syrah usw.

13 | Marqués del Puerto Spanien Rioja Tempranillo
Rioja Crianza 1991 Granacha

14 | Torreon de Paredes Chile Rengo Cabernet
Cabernet Sauvignon 1990 Sauvignon

15 | Ch. Yon-Figeac 1992 Frankreich |Bordeaux Saint- Merlot
Saint-Emilion Emilion | Cabernet franc

16 | Chianti Classico 1990 Italien Toscana Chianti Sangiovese
San Felice Trebbiano

17 |Barbera 1993 Italien Piemont Barbera
Marchesi Alfieri

18 | Monte Vannos Crianza Spanien Ribera del Tempranillo
Ribera del Duero 1991 Duero Merlot

beim Abfillen der Probe oder die Farbe des Weines konnten damit nicht als
Vorinformationen die statistische Auswertung beeinflussen.

Datenbankweine

Mehr als 6000 Weine aller Provenienzen.
Analysenmethode IC, LC und AAS siehe (16). Die Langzeitstabilitit wird mittels
Prufmittelkontrolle (ISO 9002) sichergestellt.

Analysenparameter

pH
Trehalose, Glucose, Fructose, Glycerin, Alkohol
Essigsdure, Milchsidure, Chlorid, Galacturonsiure, Bernsteinsiure, Apfelsiure,

Weinsidure, Sulfat, Phosphat, Citronensaure
Blei, Cadmium

Statistische Verfahren

Die Auswertung erfolgte auf einem 486 PC mittels Statistika 5.0. Es wurden
ausschliesslich multivariate statistische Verfahren zur Auswertung herangezogen.
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Zum Einsatz gelangten lineare Diskriminanzanalyse bzw. kanonische Korrelation
im Mehrgruppenfall. Einzelne Problemstellungen wurden mittels nichtlinearer
Diskriminanzanalyse betrachtet. Ebenfalls verwendet wurde die Hauptkomponen-
tenanalyse mit nachfolgender linearer Diskriminanzanalyse.

Vorgehen bei der Auswertung

Die Weine wurden aufgrund der Farbe aufgeteilt in die drei Gruppen «Rot, Rosé
und Weiss». Die Zuordnung erfolgte innerhalb dieser Gruppen. Da die geographi-
sche Herkunft gegeben ist, ist den unbekannten Weinen die aufgrund der Analy-
sendaten wahrscheinlichste Herkunft zuzuordnen. Die Zuordnung erfolgt auf-
grund zweier statistischer Kriterien:

Die Wahrscheinlichkeit, dass der fragliche Wein zur getesteten geographischen
Herkunft gehort.

Die Mahalanobisdistanz von den entsprechenden Gruppenzentroiden.

Die Mahalanobisdistanz ist Entfernung eines fraglichen Datenpunktes vom
Punkteschwarmmittel. Es handelt sich dabei nicht um eine euklidische Entfernung,
sondern um ein Distanzmass, welches die Korrelation der Variablen untereinander
berticksichtigt. Die Mahalanobisdistanz ist nicht auf den zwei- bzw. dreidimensio-
nalen Raum beschrinkt. Sie ist das geeignete Entfernungsmass, um multivariate
Distanzen in h6herdimensionalen Raumen zu beschreiben.

Auswertung der Daten

Roséweine

Da lediglich die Zuordnung von drei Weinen gefragt ist, handelt es sich wahr-
scheinlichkeitstheoretisch betrachtet um die einfachste der drei Fragestellungen. Es
sind nur sechs verschiedene Antworten méoglich. Folglich betrigt die Wahrschein-
lichkeit eines Zufallschitzers 16%. Betreffend des Datenbankmaterials ist aber die
Roséproblemstellung mit gewissen Schwierigkeiten behaftet. Die beiden Schweizer
Rosés sind bezliglich der Herkunft und Traubensorte sehr ahnlich. Fiir alle Rosés
insbesondere aber fiir den Cotes du Rhéne waren nur sehr wenige Referenzmuster
vorhanden. Es war deshalb notwendig, weisse und rote Muster der gleichen geo-
graphischen Herkunft als Referenzmuster zu verwenden. Dem Vergleich mit Rot-
weinen sollte ein héheres Gewicht beigemessen werden als den Weissweinen. Die
Traubensorten fiir Rot- und Roséweine sind innerhalb eines Anbaugebietes meist
identisch. Dies gilt aber nicht fir die Weissweine. In einzelnen Parametern wie
Galacturonsiure und Alkohol sind aber Rosés eher mit Weissweinen gleichzustel-
len. Es stellt sich die Frage, ob es angebrachter ist, eine Diskriminanzanalyse mittels
den wenigen Roséweinen oder zusatzlich mit den Rot- und Weissweinen durchzu-
fihren. Das Dreigruppenproblem ldsst sich graphisch mit zwei Diskriminanzfak-
toren «Roots» darstellen (siehe Abb. 1 und 2).
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Rosé Diskriminanzraum Rosé Diskriminanzraum

hochspezifische Selektion niederspezifische Selektion

N s B e e S T e B i e 8 i oo T B ey e o
o
S
4 L

Root 2
Root 2

i E

i i i i ; i ; -5 i i i i . i
Q2846 B 051 2814516 =8Bl 4 2D 2 e 6. 8 10
Root 1 Root 1
o Wallis A 7
O Waadt ® s
¢ C.duRhéne B o

Abb. 1 und 2. Roséwein Diskriminanzraum. Die Zuordnung der drei Roséweine erfolgt
mittels Datenbankweinen, welche betreffend Traubensorte und Herkunft
moglichst identisch sind. Eine solche hochspezifische Selektion (Abb. 1) der
Datenbankeintrige verkleinert die Anzahl der verfiigbaren Referenzweine
gegeniiber einer niederspezifischen Selektion (Abb. 2).
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Abbildung 1 zeigt die Problemstellung, bei der nur Roséweine aus den drei
Regionen verwendet wurden. Abbildung 2 zeigt die gleiche Fragestellung, wobei
 zusdtzlich zu den Roséweinen Weiss- und Rotweine verwendet wurden. In Abbil-
dung 1 sind drei klar getrennte Populationen erkennbar, wihrend in Abbildung 2
eine gewisse Uberlappung zwischen Wallis und Waadt auffsllt. Betrachtet man die
unbekannten Proben in Abbildung 1 (durch grosse Symbole dargestellt), so miiss-
ten sowohl Probe 7 als auch 9 der Waadt zugeordnet werden. Dies ist aber gemiss
den Wettbewerbsvorgaben nicht méoglich. Abbildung 1 stellt eine Uberbcansplu—
chung des linearen Diskriminanzmodelles dar. Eine Faustregel der Diskriminanza-
nalytik besagt, dass nicht mehr Variablen (Analysenwerte) als Datensitze pro
Gruppe verwendet werden sollen. Die Anzahl von 18 Analysenwerten iibersteigt
aber deutlich die Zahl der sieben Weine aus der Waadt. In einem solchen Fall ist
eine Uberanpassung des Modells an die Daten zu erwarten. Mit anderen Worten,
die lineare Regression beschreibt primir die spezifischen Eigenschaften der sieben
urspriinglich gemessenen Waadtlander und nur sekundir die typischen Eigenschaf-
ten der Waadtlinderrosés als Ganzes. Damit deckt dieses «datenschwache» Modell
nicht die gesamte Variabilitait der Rosés aus der Waadt ab. Es ist deshalb nicht
erstaunlich, dass ein 8. Waadtlander oder ein 11. Walliser ausserhalb die vorher
etablierte Population fallt. Basierend auf dem datenverstirkten Modell (Abb. 2) und
der Zuordnungstabelle (Tabelle 1) erfolgt die Einteilung. Da sich jeder der drei
fraglichen Weine klar einem Punkteschwarm zuordnen lisst, resultiert eine gesamt-
heitlich zufriedenstellende Zuordnung:

Probe Nr. 7: Rosé de Morges 1994
Probe Nr. 8: Ch. d’Aigueville 1994
Probe Nr. 9:  Oeil de Perdrix 1994

Weissweine

Im Gegensatz zu den drei Roséweinen ist es bei den sechs Weissweinen wesent-
lich weniger wahrscheinlich, rein zufillig die richtige Zuordnung zu erraten. Die
Tretferwahrscheinlichkeit betragt lediglich 0,14%. Mit Ausnahme des Spaniers aus
Valencia stand fiir alle Weine ein starkes und spezifisches Datenmaterial zur Ver-
tiigung. Betrachtet man Abbildung 3, so fillt die klare Trennung von Spanien,
Kalifornien, Bordeaux und der Schweiz auf.

Die drei Schweizer Weine tberlappen hingegen sehr stark. Fiir das Sechsgrup-
penproblem stehen 5 Diskriminanzfaktoren zur Verfigung. Auf der Abbildung 3
ist der Faktor 1 gegen Faktor 2 dargestellt. In den weiteren Faktoren stecken
zusitzliche Informationen. Sie erlauben, den Johannisberg klarer von den Chasse-
las (Waadt und Fendant) abzutrennen. Eine Zuordnung ist aber rein graphisch
schwierig durchzufiihren, da es gilt, alle Diskriminanzfaktoren simultan zu beob-
achten. Es ist angebrachter, aufgrund der Mahalanobisdistanzen eine Einteilung
vorzunehmen. Je kleiner die Mahalanobisdistanz (das multivariate Entfernungs-
mass), desto dhnlicher ist der fragliche Wein der zu vergleichenden Datenbankpo-
pulation. In Tabelle 2 sind die Mahalanobisdistanzen von den 6 Gruppenzentroiden
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aufgefiihrt. Eine uberzeugende Zuordnung ist zu verzeichnen, wenn eine Zelle
sowohl spalten- als auch zellenweise ein ausgepragtes Minimum aufweist.

In Tabelle 2 fallt Probe 1 durch ihre fiir alle Regionen extrem hohe Mahalano-
bisdistanz auf. Dies ist so zu interpretieren, dass der fragliche Wein zu keiner der
sechs Gruppen zugeordnet werden darf. Damit stellt sich die Frage, welcher oder
welche Analysenparameter diese enorme Mahalanobisdistanz verursacht. Bisher

Weiss Diskriminanzraum

12 e e nee e e
6 L
o+
N 2+
©
O
(14
0 L3
-2t
_4 L.
Johannisberger
Fendant
%6 [ Waadt
Bordeaux
Spanien
-8 i
-14 }:SA

-12

Root 1

Abb. 3. Weisswein Diskriminanzraum. Deutlich ersichtlich ist die Trennung bezuiglich Her-
kunft der Weissweine. Die Schweizer Weine sind hingegen nur schwach angetrennt
(Fendant und Waadt gleiche Traubensorte).
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Tabelle 2. Mahalanobisdistanzen der Weissweine

Code a b c d e f

Herkunft Waadt Fendant USA Johannisberg | Spanien | Bordeaux
Probe 1 365 | 383 409 283 317
Probe 2 10 12 89 21 80 88
Probe 3 18 29 60 20 86 7
Probe 4 76 87 33 98 35 15
Probe 5 144 162 48 173 82 78
Probe 6 14 21 78 45 S 90

Variabeln: alle

wurden alle vorhandenen Analysenparameter fiir die Konstruktion des Modelles
verwendet. Darunter befinden sich aber auch Parameter, welche fiir das gegebene
Diskriminanzproblem bedeutungslos sind. Diese Parameter sollten aus dem Mo-
dell entfernt werden. Im vorliegenden Fall wurde die aussagearme Variabel Blei
entfernt.

Die Tabelle 3 zeigt die Mahalanobisdistanzen des vereinfachten Modelles (ohne
Blei).

Tabelle 3. Mahalanobisdistanzen der Weissweine

Code a b c d e f

Herkunft Waadt Fendant USA Johannisberg | Spanien | Bordeaux
Probe 1 116 117 86 155 33 68
Probe 2 8 10 81 19 77 86
Probe 3 18 29 59 20 86 77
Probe 4 76 87 31 98 33 15
Probe 5 144 162 47 {7, 82 78
Probe 6 15 19 72 44 78 89

Variabeln: alle ausser Ble1

Deutlich ersichtlich ist nun ein lokales Minimum fir die Gruppe e (Spanien),
was eine Zuordnung zu dieser Klasse erlauben wiirde. Die Ursache fiir dieses
Phinomen ist in diesem Fall der sehr untypischen Bleikonzentration dieses Weines
zuzuschreiben.

Der geogene Anteil von Blei in Wein ist gering. Eine weitaus grossere Menge
stammt aus Messingarmaturen ilterer Kellereinrichtungen. Deshalb ist die Verwen-
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dung von Blei als Herkunftsparameter wenig sinnvoll oder, wie in diesem Fall, sogar
getahrlich.

Wie zu erwarten war, stellt die Zuordnung der beiden Chasselas-Weine aus der
Waadt und dem Wallis das grosste Problem dar. Die zur Verfiigung stehenden
Analysenwerte haben ein ungeniigendes Diskriminanzpotential fir diese Frage-
stellung. Dies ist eindriicklich ersichtlich, wenn man die Chromatogramme der
beiden fraglichen Weine betrachtet. Bei den Chromatogrammen von Wein Nr. 2
und 6 handelt es sich um IC-Chromatogramme, welche aussagekraftiger sind als
die Ionenausschluss-Chromatogramme. Trotzdem sind nur gianzlich unbedeuten-

de Unterschiede feststellbar (Abb. 4 und 5).

ADC1 A, ADC CHANNEL A of 023-1501.D

6.176

16.877

100 -

5 10 15 20 ' I I min|
Abb. 4. 1C-Chromatogramm von Wein Nr. 2

Die Zuordnung ist bis auf die Schweizer Weine als gesichert zu betrachten:

Probe Nr. 1: Valencia 1994

Probe Nr. 2: Fendant 1994

Probe Nr. 3: Johannisberg 1994

Probe Nr. 4: Ch. de Chantegrive 1993

Probe Nr. 5: Cancannon Chardonnay 1992
Probe Nr. 6: Filet d’Or 1994, Mont-sur-Rolle
Rotweine

Die neun zuzuordnenden Rotweine kénnen in 9! verschiedenen Anordnungen
zugeordnet werden. Das entspricht der Wahrscheinlichkeit einer zufillig richtigen
Anordnung von lediglich 0,0003%. Fiir alle Regionen mit Ausnahme von Ribera
del Duero waren gentigend Datenbankeintrige vorhanden. Als erster Schritt wurde
die Zuordnung ausschliesslich aufgrund geographischer Kriterien (ohne Beriick-
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Abb. 5. 1C-Chromatogramm von Wein Nr. 6

sichtigung der Weinfarbe) erstellt. In Tabelle 4 sind die Mahalanobisdistanzen bei
‘der Verwendung aller Variablen aufgefiihrt.

Eine gesicherte Zuordnung (horizontales und vertikales Minimum der Distan-
zen) ist nur fur das Wallis, Rioja, Chile und Toscana lokalisierbar. Auffallend sind
die hohen Mahalanobisdistanzen fiir den Wein Nr. 14. Es wurden mehrere alterna-

Tabelle 4. Mahalanobisdistanzen der Rotweine

Code ] k | m n 0 p q r

Her- Wallis | Bur- |Cétedu| Rioja | Chile | Bor- |Toscana| Pie- |Spanien

kunft gund | Rhone deaux mont
Probe 10 25 34 44 44 40 28 56 48 48
Probe 11 73 38 38 39 41 35 46 31 33
Probe 12 49 nu 24 36 23 25 32 21 25
Probe 13 16 27 32 40 46 39 36 28 50
Probe 14 | 156 106 114 97 173 115 130 123 89
Probe 15 43 15 22 8 24 20 A 12 15
Probe 16 45 12 24 24 26 24 20 17 28
Probe 17 56 33 33 37 14 19 32 34 36
Probe 18 52 13 20 25 23 20 10 14 23

Kodierung: grob
Variabeln: alle
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tive Betrachtungen gewihlt. So wurde z. B. die Codierung verfeinert. Fiir Chile
wurden nur chilenische Cabernet Sauvignons beriicksichtigt. Im Piemont gelang-
ten lediglich Barberaweine in die Berechnung, Cote du Rhone wurde durch Chi-
teauneuf-du-Pape enger eingekreist (Tabelle 5).

Tabelle 5. Mahalanobisdistanzen der Rotweine

Code ] k 1 m n o p q r
Her- Wallis | Bur- Cha- | Rioja | Chile | Bor- Tos- Pie- |Spanien
kunft Déle | gund | teaun. Cab. | deaux | cana mont | Nord-
P du Sauv. | Saint- | Chianti|Barbera| west
Noir Pape Emilion
Probe 10 26 45 70 56 59 48 74 74 62
Probe 11 98 56 65 49 56 46 68 42 45
Probe 12 56 21 33 37 28 26 33 53l 27
Probe 13 17 34 44 46 62 55 46 42 5%
Probe 14 | 150 95 101 88 120 114 125 113 7
Probe 15 49 167 41 10 3l 28 19 20 20
Probe 16 55 15 39 30 36 30 23 25 36
Probe 17 73 45 66 48 14 25 42 66 54
Probe 18 58 14 27 26 28 23 10 26 29

Kodierung: fein
Variabeln: alle

Das Problem der hohen Mahalanobisdistanzen fiir den 14. Wein wurde mittels
Variabelnentfernung (Riickwirtselimination) angegangen (siehe Tabelle 6). Analog
dem spanischen Weisswein wurden der diskriminanzanalytisch aussageschwichste
Parameter aus dem Modell entfernt. Dieser Vorgang wird mehrfach wiederholt.
Der Abbruch der Riickwirtselimination erfolgt vor dem Entstehen einer signifi-
kante Modellverschlechterung.

Neben den reduzierten Mahalanobisdistanzen ist nun der Burgunderwein (Pro-
be Nr. 16) in Tabelle 6 sowohl horizontal als auch vertikal klar zuordnungsbar. Die
Mahalanobisdistanzen der vier verbleibenden Weine (Nr. 10, 11, 12 und 14) zeigen
aber nach wie vor widerspriichliche Informationen. Trotz verschiedenster Kodie-
rungen, Variabelneliminationen usw. konnte dieses Problem nicht zur ginzlichen
Zufriedenheit gelost werden. Die Restzuordnung erfolgt somit weniger aufgrund
der Wahrscheinlichkeiten als der Minimierung der Unwahrscheinlichkeiten.

In Tabelle 7 sind die vier verbliebenen «Problemweine» reprisentiert. Bisher
wurde mittels linearer Diskriminanzanalytik gearbeitet. Nichtlineare Zusammen-
hinge konnen damit nur unzufriedenstellend modelliert werden. Deshalb wurde
fiir jede Variabel nun zusitzlich deren logarithmierter Wert mit in die Berechnung
einbezogen. Aufgrund der damit verdoppelten Variablenanzahl miissen geniigend
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Tabelle 6. Mahalanobisdistanzen der Rotweine

Code ] k 1 m n 0 p q r
Her- Wallis Bur- Cha- Rioja | Chile Bor- Tos- Pie- |Spanien
kunft Déle | gund | teaun. Cab. | deaux | cana | mont | Nord-
r du Sauv. | Saint- | Chianti |Barbera| west
Noir Pape Emilion
Probe 10 14 36 60 49 54 42 65 58 56
Probe 11 84 ++4 51 39 43 36 51 27 35
Probe 12 47 14 25 25 18 12 25 25 20
Probe 13 8 21 35 28 49 33 38 29 39
Probe 14 | 100 At 41 34 63 59 60 53 23
Probe 15 45 15 39 6 28 27 18 i 17
Probe 16 46 9 30 19 25 14 14 21 26
Probe 17 65 20 62 43 11 21 40 58 48
Probe 18 56 12 25 22 25 19 8 24 23

Kodierung: fein
Variabeln: Riickwartselimination (11 verbleibende Variabeln)

Tabelle 7. Mahalanobisdistanzen der verbleibenden «Problemfille»

Code | o q r
Herkunft Céte du Rhone Bor- Piemont Spanien
deaux
Probe 10 30,14 17,76 40,25 30,67
Probe 11 24,36 25,19 1519 10,93
Probe 12 15,25 18,71 16,65 16,45
Probe 14 48,88 44,69 60,14 23,04

Kodierung: grob
Variabeln: alle sowie log, Riickwirtselimination

Datensdtze zur Verfugung stehen, um eine Uberanpassung an die vorgegebenen
Gruppen zu verhindern. Aus e Griad e lc e wenig spezifische Grup-
pencodierung gewahlt (z. B. Bordeaux anstelle Saint-Emilion). Das Viergruppen-
problem wurde zusitzlich mittels Riuckwirtselimination angegangen, um nun
aufgrund der kleineren Gruppenzahl mehr an Stérvariablen entfernen zu kénnen.
Es wurden 13 Variablen im endgtltigen Modell belassen.
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Die Zuordnung ist damit gesamthaft fiir fiinf Weine gesichert, fiir zwei (Bor-
deaux und Cote du Rhéne) zufriedenstellend und fiir zwei (Ribera del Duero und
Barbera) zweifelhaft.

Probe Nr. 10: Ch. Yon-Figeac 1992
Probe Nr. 11: Barbera 1993

Probe Nr. 12: Chiateauneuf-du-Pape 1993
Probe Nr. 13: Dble du Valais 1994

Probe Nr. 14: Monte Vannos 1991

Probe Nr. 15: Marqués del Puerto 1991
Probe Nr. 16: Nuits-Saint-Georges 1990
Probe Nr. 17: Torréon de Paredes 1990
Probe Nr. 18: Chianti Classico

Diskussion

Diese Arbeit inklusive der Diskussion wurde vor Auflésung der Vorrunde zur
Publikation eingereicht. Die endgiiltige Beurteilung der Zuordnungsgiite wird
deshalb im Nachtrag behandelt.

Wie aus den aufgefiihrten Daten ersichtlich ist, konnten viele Weine statistisch
eindeutig zugeordnet werden. Bei ein bis zwei Problempaaren ist aber «wissen-
schaftliches Roulett» der treffendere Ausdruck. Es sei hier noch einmal anzumer-
ken, dass diese Zuordnung lediglich aufgrund von Routineanalysendaten erfolgte,
Daten, denen man solches Diskriminationspotential nicht unbedingt zusprechen
wiirde. Zweifelsohne wiirden zusitzliche Analysenparameter die obigen Fragestel-
lungen noch deutlicher beantworten kénnen.

Wie eingangs erwihnt, ist die Referenzdatenbank von grésster Bedeutung. Je
héher die Anzahl der Datensitze aus den verschiedenen Anbaugebieten mit ihren
verschiedenen Traubensorten ist, desto besser wird die resultierende Zuordnung
ausfallen. Es wurde in diesem Zusammenhang aber mehr als einmal die Erfahrung
gemacht, dass es erfolgversprechender ist, viele mittelspezifische Datensitze zu
verwenden als wenige hochspezifische. Als Beispiel mége hier die Roséproblem-
stellung mit den wenigen Datensitzen dienen.

Es ist ebenfalls wichtig, den Einsatz der zur Verwendung stehenden Variablen
griindlich zu tiberdenken. Nicht die grosstmégliche Anzahl an Variablen produ-
ziert die aussagekriftigsten Zuordnungen. Es miissen diejenigen Variablen sein, die
relevant sind fiir die Problemstellung. Variablen, die fiir die gegebene Problemstel-
lung lediglich ein Rauschen darstellen, sind zu eliminieren. Statistikpakete erlauben
den Einsatz der Riickwirtselimination, die vorzuziechende Eliminationstechnik.
Die Elimination im Mehrgruppenfall ist aber nicht ganz problemlos. Der Analy-
senwert a mag fiir sieben von neun Gruppentrennungen lediglich Rauschen dar-
stellen, er kann hingegen fiir die Trennung der zwei Restgruppen hoch signifikant
sein. In diesem Fall sollten die fraglichen Restgruppen erneut mittels Riickwirts-
elimination diskriminiert werden.
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Die Datenanalyse wurde primar mit linearer Diskriminanzanalyse durchge-
fiihrt. Versuche mittels Hauptkomponentenanalyse bzw. Hauptkomponentenana-
lyse und nachfolgender Diskriminanzanalyse lieferten weniger tiberzeugende Re-
sultate. Die Hauptkomponentenanalyse produzierte wohl Cluster, diese standen
aber nur wenig im Zusammenhang mit der geographischen Fragestellung. Eine
nachfolgende lineare Diskriminanzanalyse produzierte die gewtlinschten Resultate.
Die resultierende Trennung war aber der einfachen Diskriminanzanalyse unterle-
gen. Basierend auf der Theorie wire eher der umgekehrte Fall zu erwarten. Die
einfache Diskriminanzanalytik, die auf der linearen Regression beruht, sieht einen
Fehlerterm fir die Y Variabel, die Gruppenzuordnung vor. Die X Ausgangsva-
riablen werden aber als fehlerfrei angenommen. Dies ist sicherlich nicht korrekt,
wenn man an die inharenten Messfehler der Analytik denkt.

Die Hauptkomponentenanalyse hingegen ermoglicht den Bau von Modellen,
die die Fehlervarianz der Analysenwerte eliminieren konnen. Zudem haben starke
Korrelationen der Analysenwerte untereinander keinen negativen Einfluss. Hohe
Korrelationen dieser Werte kdnnen bei der linearen Diskriminanzanalyse hingegen
instabile Modelle produzieren. Die Regressionsebenen im multidimensionalen
Raum konnen dann aufgrund einzelner Daten «kippen». Der Hauptunterschied
zwischen der linearen Diskriminanzanalyse und der Hauptkomponentenanalyse
liegt jedoch darin, dass die erstere eine zielgerichtete gefiihrte Methode ist. Die
Hauptkomponentenanalyse hingegen deckt objektiv vorhandene Gruppen auf. Es
wire unrealistisch anzunehmen, dass eine vom Bentitzer ungefithrte Technik wie
die Hauptkomponentenanalyse automatisch ohne irgendwelche Vorgaben die ge-
wiinschte Gruppentrennung produziert. Neben der geographischen Trennung
wire eine Trennung nach Traubensorte, Weinalter usw. ebenso logisch. Die lineare
Diskriminanzanalyse hingegen «zwingt» die Daten in die vorgegebene gewtinschte
Klassifizierung. Es ist dabei aber zu beachten, dass nicht eine Uberanpassungj
erfolgt. Solche Uberanpassungen wurden bei der Verwendung von iterativen nicht-
linearen Regressionsverfahren wiederholt beobachtet.

Mit diesen Techniken konnten Modelle gebildet werden, die sich nicht nur an
der Problemstellung, sondern zugleich auch den Messfehlern anpassten. Leider
konnen diese Modelle nicht zwischen den beiden Effekten unterscheiden. So
erzeugte die logistische Regression mittels einer «<maximum likelihood loss functi-
on» und dem quasi-Newton Minimalisierungs- Algorithmus hervorragende Grup-
pentrennungen. Dies war selbst bei den oben genannten Problempaaren zu beob-
achten. Das Chasselas-Problem wurde aber so geldst, dass beide Weine mit einer
sehr hohen Zuordnungsgiite dem Wallis zugeordnet wurden. Da die logistsche
Regression nur die Zustande 1 und 0 kennt, werden auch Ausreisser in diese
«Zwangsjacke» gesteckt. Eine Mahalanobisdistanz, die in der Diskriminanzanalyse
fremde Muster erkenntlich macht, existiert in der logistischen Regression nicht. Es
muss bei diesen Problemzuordnungen davon ausgegangen werden, dass aus den
gegebenen Analysendaten nicht mehr an Information herausextrahiert werden
kann. Weitere Fragen konnen wahrscheinlich nur aus zusitzlichen Analysedaten
erhalten werden, nicht aber bei der Verwendung von noch komplexeren mathema-
tischen Modellen. Im Zeitalter der Hochleistungs-PC’s ist die Versuchung aber
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gross, komplexere statistische Prozeduren anstelle einer anspruchsvolleren Analy-
tik einzusetzen.

Schlussfolgerung

Dieser Vergleich «Maschine gegen Mensch» soll nicht zu Interpretationen
fiihren, dass die Degustation dank Analytik und multivariater Statistik bald tiber-
flissig wird. Das Erkennen der Weinherkunft ist nicht die eigentliche Aufgabe der
Sensorik. Vielmehr wurde der Degustation gesellschaftlich diese Rolle zugescho-
ben oder aufgedringt. Die Aufgabe der Sensorik sollte das Erkennen von Typizi-
titen und Fehlern und nicht das Bestimmen von geographischen Breiten- und
Langengraden sein. Auf diesem Gebiet muss die Degustation nicht vor der analy-
tischen Konkurrenz bangen. Einen sensorischen Fehlton stellt das oben vorgestell-
te Verfahren nicht fest. Das mag wohl eine Stirke der statistischen Analytik bei der
Herkunftsbestimmung darstellen, es ist aber ithre Schwiche, wenn es um konsu-
mentenbezogene hedonistische Fragestellungen geht. Es mag Bedenken auslésen,
wenn eine «Maschine» eine eigentlich urmenschliche Fihigkeit imitieren kann.
Dem seiaber angemerkt, dass die Weinherkunftsbestimmungsmaschine damit nicht
erfunden wurde. Ein erfolgreiches Arbeiten erfordert eine solide Analytik, Ver-
trautheit mit den statistischen Techniken und «last but not least» fundierte Kennt-
nisse auf dem Gebiet des Rebbaus, der Vinifikation und der Weingeographie. Gute
Sinnesorgane mégen fiir die Weinerkennung mittels Degustation wichtiger sein als
ein fundiertes Weinwissen. Fiir den analytisch statistischen Ansatz ist aber dieses
Weinwissen essentiell. Wohl lassen sich gewisse Aufgaben EDV-seitig automati-
sieren. Die angepasste Kodierung der Datensitze erfolgt aber durch den Anwender.

Er muss entscheiden, ob die zur Verfiigung stehenden Datensitze ausreichen.
Sollte das nicht der Fall sein, so miissen diese Sitze durch méglichst artgleiche aus
anderen Regionen «verstirkt> werden. Diese zusitzlichen Sitze sind primir auf-
grund der Traubensorte und Vinifikationstechnik auszulesen. Daneben muss der
Analytiker mit Weinanalysendaten vertraut sein, um Extremwerte erkennen und
diese aus der Auswertung eliminieren zu konnen.

Die multivariate Auswertung von Analysendaten ist ein hocheffizientes
Fehleraufdeckungsinstrument. Mit ihr wurden mehr als einmal in unserem Labor
unkorrekte Angaben bzw. Analysendaten in der Datenbank entdeckt. Diese Da-
tensitze fallen wohl univariat nicht auf, multivariat produzieren sie aber eine
enorme Mahalanobisdistanz. In diesem Sinne diirfte diese Technik die tiberlegend-
ste Form der Qualititssicherung von Analysendaten darstellen.

Auch wenn die Volksmeinung die Hiufigkeit von Panschereien und Falschde-
klarationen zweifelsohne weittiberschitzt, braucht es doch Instrumente, um solche
Praktiken zum Verschwinden zu bringen. Die multivariate Auswertung von Rou-
tineanalysendaten durfte aufgrund ihres Aufwand-FErtrag-Verhiltnisses und ihrer
hohen Falschungsresistenz das geeignete Instrument darstellen.
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Nachtrag

Die Auflésung der Resultate der 4. Schweizerischen Meisterschaft im Weinde-
gustieren ergab die maximal erreichbare Punktzahl. Alle 18 Weine konnten auf-
grund der Analysendaten und der statistischen Auswertung korrekt zugeordnet
werden. Damit wurde, soweit uns Informationen vorliegen, erstmalig ein offizieller
Degustationswettkampf mittels eines nichtsensorischen Ansatzes erfolgreich be-
stritten. Aufgrund der fehlerfreien Zuordnung resultiert die Qualifikation fiir die
nichste Ausscheidungsrunde. In dieser zweiten Runde ist die Degustationszeit
limitiert. Die zur Verfiigung stehende Zeit reicht damit nicht fiir die Analyse und
folgende statistische Auswertung. Da der Anlass zusammen mit anderen Kandida-
ten in einem Offentlichen Lokal stattfindet, ist eine Teilnahme mittels Analysenge-
riten und EDV nicht angebracht.

Wie bereits eingangs erwahnt, soll dieses fiir den ersten Anlauf doch nicht
selbstverstandliche Resultat nicht so interpretiert werden, dass die Degustation
damit an Bedeutung verloren hitte. Viel eher soll der Vorwurf entkriftigt werden,
dass die Analytik lediglich trockene, technische und kaum interpretierbare Zahlen-
listen ausdruckt. Diese Zahlen enthalten wie gezeigt erstaunlich viel an echten
Informationen. Die Analysenwerte werden lediglich in einer Form prisentiert, die
sie auch fiir den Fachmann wenig interpretierbar machen. Betrachtet man den
zeitlichen und finanziellen Aufwand, der sich hinter der Erstellung einer solchen
«Analysenliste» versteckt, so erstaunt es, dass nicht mehr Aufwand betrieben wird,
die Daten auch intelligent zu prasentieren. Obwohl Analytik fiir Trennung steht,
sollte sich der Ehrgeiz des Analytikers nicht auf méglichst tiefe Nachweisgrenzen
und hohe Wiederfindungsraten beschrinken. In der Zukunft wird sich der Analy-
tiker vermehrt von der Technik [6sen und seine gemessenen Einzelwerte zu einem
sinnvollen Ganzen zusammenfligen miissen. Es darf nicht das Ziel sein, ein kom-
plexes Lebens- oder Genussmittel mittels moglichst vielen unzusammenhingenden
Zahlen zu beschreiben. Diese Zahlen und deren Interaktion untereinander miissen
produktrelevant interpretiert als Antworten auf eine eingangs gestellte Frage das
Labor verlassen.

Zusammenfassung

Eine offizielle Weindegustationsmeisterschaft wurde erstmals ausschliesslich aufgrund
von Analysendaten und deren statistischer Auswertung erfolgreich bestritten. Alle 18 Weine
konnten korrekt zugeordnet werden. Bei den Mustern handelte es sich um 6 Weine aus der
Schweiz, 10 aus Europa und 2 aus Ubersee.

Diese Aufgabe wurde mittels 18 verschiedenen Routineanalyseparametern (organische
und anorganische Anionen, Kohlenhydrate, Blei und Cadmium) sowie multivariaten stati-
stischen Techniken (Diskriminanzanalyse) gelost. Zur Verfiigung stand eine Datenbank von
mehr als 6000 Weinen.
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Résumeé

Un concours officiel de dégustation de vin a été éffectué avec succes pour la premiere fois
que sur la base de données d’analyse et d’exploitation statistique. Tous les 18 vins ont été
classifiés correctement. Parmi les échantillons il y avaient 6 vins de Suisse, 10 vins d’Europe
et 2 vins de pays d’outre-mer.

Le probleme a été résolu a I’aide de données (anions organique et inorganique, hydrates
de carbone, plomb et cadmium) ainsi que de techniques multivariante et statistique (analyse
des discriminants). La banque de données a ndtre disposition contenaient plus de 6000 vins.

Summary

An official Wine-tasting Championship was for the first time successfully contested by
the sole use of analytical data and statistical techniques. All 18 wines were correctly classified.
Among the samples were 6 Swiss, 10 European and 2 Oversea wines.

This task was preformed based on routine analytical data (organic and inorganic anions,
carbohydrates, lead and cadmium) and the use of multivariate statistical techniques (discri-
minant analysis). The basis was a set of data containing more than 6000 wines.
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