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使用益处
◆  使用 GC/MS异味分析系统，即使是无嗅味香精，也可以进行成分分析。
◆  利用 GC/MS异味分析系统数据库中的化合物组分感官信息轻松评估样品的香味。
◆  使用 GC-MS/MS，可对含有杂质的样品进行更可靠的定性分析。
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■  前言
众所周知，香味具有帮助情绪放松、掩盖异味以及提升食欲

的作用。因此，香精香料在日用品、化妆品、食品等诸多领域中
都具有重要应用。我们通常可以采用嗅觉感官试验来对香气进行
评估，但如果使用气相色谱质谱法，则可以提高对复杂香味成分
的分析鉴定水平。

GC/MS异味分析系统是一个包含多种异味化合物的专业信息
的数据库，用于分析可引起异味的物质。我们知道，这些产生异
味的物质，根据浓度和调配比例的不同，也可以散发出令人愉悦
的香味。在本文中，我们应用 GC/MS异味分析系统对无嗅香精
进行分析。以下是使用气相色谱质谱联用仪 GCMS-TQ8040 NX

评估精油香味物质的例子。

■  什么是 GC/MS异味分析系统？
虽然 GC/MS已被广泛用于各种异味分析的应用，但这需

要花费大量的精力来制定仪器分析条件和进行数据的后处理。
GC/MS异味分析系统可以大大提高异味物质研究的效率。图 1

展示了 GC/MS异味分析系统的完整分析流程。本系统可适配
3种不同的色谱柱，也可适用于多种不同的预处理方式，包括
MonoTrap®、固相微萃取、顶空进样等。同时，该系统还支持使
用电子嗅探装置进行分析。更重要的是，该系统还可以通过对特
定内标物的采集分析，来建立定量校准曲线，以便实验人员对异
味物质进行半定量分析。

图 1 GC/MS异味分析系统的分析流程

表 1 测定条件

自动进样器 : AOC-20s Plus [AOC]

自动注射器 : AOC-20i Plus 进样量 ：1 μl

仪器 : GCMS-TQ8040 NX

[GCMS]

流量控制模式 : 压力 (44.5 kPa) 柱温程序 ：50 ° C (5 min) → 10 ° C/min→ 250 ° C(10 min)

进样模式 : 分流 (1:5) 接口温度 ：250° C

载气 : He 离子源温度 ：200° C

隔垫吹扫流速 : 3 mL/min m/z 范围 ：45～ 500 amu

色谱柱 : InertCap® 5MS/Sil
（30 m×0.32 mm ID，0.5 μm）

事件时间 ： 0.1 min（SCAN） 
0.3 min (SIM/MRM)
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GC/MS異臭分析システムを用いた
アロマオイル中の香り成分分析

GC/MS異臭分析システムを用いて、異臭ではない香りに対しても、簡単に成分分析ができます。
GC/MS異臭分析システムデータベース中の化合物成分の官能情報により、試料の香りを簡単に評価できます。
GC-MS/MSを用いることで、夾雑物を含む実試料に対しても、より信頼性の高い定性が可能です。

真保 恵美子、長尾 優

GC-MS GCMS-TQ™8040 NX

はじめに
香りには、リラックス効果、不快臭のマスキング効果、

食欲増進効果など、様々な効果があることが知られていま
す。そのため、生活用品や化粧品、食品など、多くの分野
で香りは重要視されます。香りの評価には、人の嗅覚によ
る官能試験が用いられますが、ガスクロマトグラフィーを
用いることで、詳細な成分分析による評価が可能です。

GC/MS異臭分析システムには、異臭の原因物質を分析す
るためのノウハウがデータベース化されています。一方で
異臭原因物質は、濃度や成分比によっては良い香りにもな
ることが知られています。本稿では、GC/MS異臭分析シス
テムを、異臭ではない香りの分析に応用しました。ガスク
ロマトグラフィー質量分析計GCMS-TQ8040 NXを用いて、
アロマオイルの香りの質を評価した例をご紹介します。

表 1 装置構成と分析条件

GC/MS異臭分析システムとは
GC/MSは異臭分析に広く用いられますが、分析条件の検

討や解析には多大な労力を要します。GC/MS異臭分析シス
テムは、主要な異臭原因となる化合物成分を効率的に分析
するシステムです。図1にGC/MS異臭分析システムの分析フ
ローを示します。本システムは3種類の異なる液相カラムに
対応しており、MonoTrap®、固相マイクロ抽出、ヘッドス
ペースなどの前処理装置を活用した分析が可能です。また、
におい嗅ぎ装置を使用した分析にも対応しています。

さらに、検量線補正用試料の分析により、作成したメ
ソッドに検量線情報が登録され、検出成分を簡易的に定量
することができます。

①色谱柱/预处理装置的选择

②标准样品的分析

④自动创建方法

⑤样品分析/解析

③基于ARRT校正保留时间

[sulP s02-COA:relpmas otuA AOC]
lµ1:emulov noitcejnIsulP i02-COA:rotcejni otuA

Instrument : GCMS-TQ8040 NX

[GCMS]
( ℃05:margorp .pmet nmuloC)aPk 5.44( erusserP:edom lortnoc wolF 5min) → 10 ℃/min 

)nim 01(℃052 →)5:1( tilpS:edom noitcejnI
℃052:.pmet ecafretnIeH:sag reirraC
℃002:.pmet ecruos noInim/Lm 3:etar wolf egruP

Column : InertCap® 5MS/Sil m/z range : 45～500 amu
(30 m×0.32 mm I.D., 0.5 µm) Event time : 0.1 min (scan)

0.3 min (SIM/MRM)

・用于校正保留时间的标准样品（正烷烃）
・用于评估装置性能的样品
・用于校正标准曲线的样品
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图 2 4种精油的主要组分比率和香味特征
纵轴：占比最高的组分含量值设定为纵轴最大值

图 3 GC/MS异味数据库示例

■  分析条件
表 1为本例中所使用的设备配置及分析条件。GC/MS异味

分析系统支持 SIM和MRM两种采集模式。我们参照 GC/MS异
味分析系统中记录的分析条件，进行了 SCAN-SIM和 SCAN-MRM

两种采集模式进行分析。这里，我们采用了直接进样的方式来进
行简单实验。

■  精油分析
用乙醇将四种市售精油（茉莉、薰衣草、玫瑰、柑橘类果实）

稀释至 0.1%，作为分析样品。
通过 SIM和MRM采集，得到了香料的主要成分占比以及它

们的气味特性，结果如图 2所示。纵轴坐标按照占比最高的组分
含量值进行设置，其他组分按比例进行显示。图中展示了 8种通
过MRM采集得到的主要成分组分，不包括仅通过 SIM采集检测
到的成分。图中的方框显示了不同组分的“气味特性”。

检测到的组分可以通过数据库中的登记信息，查找到它们的
气味特征。例如，茉莉精油中检测到的主要成分，具有类似植物
的香味。薰衣草精油则具有较为清新的香味，如薄荷香、樟脑香
和茴芹香味。而柑橘精油，正如它的名字一样，含有高含量的柑
橘香味。
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分析条件
表1に、本稿で使用した装置構成および分析条件を示しま

した。GC/MS異臭分析システムはSIM分析・MRM分析の両
方に対応しています。GC/MS異臭分析システムに登録され
た分析条件を参照し、スキャンSIM同時分析およびスキャン
MRM同時分析を行いました。本稿では簡易的な試験として、
液体試料を装置に直接注入し、分析しました。

“においの質”を示しました。図3のように、“においの質”は
GC/MS異臭分析システムのデータベースに登録されており、
検出成分のにおいの特徴を簡単に確認できます。例えば、
ジャスミンのアロマオイルに多く検出される成分には、植
物を連想させる香りが多く含まれました。ローズには名前
に反してバラの香りが少ないこと、シトラスには名前通り
柑橘の香りが多く含まれることなどがわかりました。

アロマオイルの分析
市販のアロマオイル4種（ジャスミン、ラベンダー、ロー

ズ、シトラス）をエタノールで0.1 %に希釈し、分析試料と
しました。

SIM・MRM分析により得られた主要成分の比と香りの特
徴をまとめたグラフを図2に示します。各分析で最も定量値
が大きい成分を1として比で表しました。ここでは、SIM分
析でのみ検出されたものは除き、MRM分析で多く定量され
た8成分を示しました。グラフ中の吹き出しには、各成分の

図 3 GC/MS異臭データベースの例

主主なな異異臭臭成成分分 官官能能情情報報
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図 2 4種アロマオイルの主要成分の比と香りの特徴
縦軸：定量比（各分析で最も定量値が大きい成分を1としたときの比）
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Application 
News

分析条件
表1に、本稿で使用した装置構成および分析条件を示しま

した。GC/MS異臭分析システムはSIM分析・MRM分析の両
方に対応しています。GC/MS異臭分析システムに登録され
た分析条件を参照し、スキャンSIM同時分析およびスキャン
MRM同時分析を行いました。本稿では簡易的な試験として、
液体試料を装置に直接注入し、分析しました。

“においの質”を示しました。図3のように、“においの質”は
GC/MS異臭分析システムのデータベースに登録されており、
検出成分のにおいの特徴を簡単に確認できます。例えば、
ジャスミンのアロマオイルに多く検出される成分には、植
物を連想させる香りが多く含まれました。ローズには名前
に反してバラの香りが少ないこと、シトラスには名前通り
柑橘の香りが多く含まれることなどがわかりました。

アロマオイルの分析
市販のアロマオイル4種（ジャスミン、ラベンダー、ロー

ズ、シトラス）をエタノールで0.1 %に希釈し、分析試料と
しました。

SIM・MRM分析により得られた主要成分の比と香りの特
徴をまとめたグラフを図2に示します。各分析で最も定量値
が大きい成分を1として比で表しました。ここでは、SIM分
析でのみ検出されたものは除き、MRM分析で多く定量され
た8成分を示しました。グラフ中の吹き出しには、各成分の

図 3 GC/MS異臭データベースの例

主な異臭成分 官能情報

0

0.5

1

玫瑰香

玫瑰香

花香

蜂蜜，
油菜花香

茉莉花

■ SIM ■ MRM 

薄荷香

薰衣草香

驱虫薄
荷，樟
脑香

柑橘，
木香

薰衣草

■ SIM ■ MRM 

0

0.5

1

蜂蜜，
油菜花香

紫罗兰花香,
木香

玫瑰

■ SIM ■ MRM 

柑橘香

玫瑰香

木香

柑橘类果实

■ SIM ■ MRM 

図 2 4種アロマオイルの主要成分の比と香りの特徴
縦軸：定量比（各分析で最も定量値が大きい成分を1としたときの比）

己醇 苯甲醇 芳樟醇 苯基
乙醇

α―松
油醇

牻牛
儿醇

丁子
香酚

β-紫罗
兰酮

2-辛酮 柠檬烯 桉叶素 芳樟醇 马鞭草
烯醇

樟脑 冰片 α-松油
醇

苯甲醛 苯乙醛 芳樟醇 2-苯基
乙醇

L-薄荷醇 丁子
香酚

α-紫罗
兰酮

β-紫罗
兰酮

苯甲醛 辛醇类 2-乙基
己醇

柠檬烯 苯甲醇 芳樟醇 牻牛
儿醇

丁子
香酚



Application 
News 

 Application 
News 

 

图 5 茉莉花样品中正癸醛的色谱图 图 6 茉莉花样品中正十二醛的色谱图

使用 GC/MS异味分析系统的方法创建工具，可轻松创建
SIM/MRM分析条件，此外，方法还可以实现 SCAN模式与 SIM

模式或者MRM模式的同步采集。图 4展示了 SCAN-MRM同步
采集获得的 4种样品的 TIC色谱图。通过 SCAN模式采集得到的
色谱图，可以采用通用的质谱数据库进行色谱峰检索。例如，茉
莉花样品色谱图下的特征峰（如图 4箭头），通过谱库检索，鉴
定为乙酸苄酯。醋酸苄酯是茉莉花等花卉精油的主要组分，具有
香甜的气味。因此在这个例子中，使用 SCAN与 SIM/MRM同步
扫描的采集模式，可检索到异味分析数据库以外的其他组分。

■  通过MRM分析进行准确的定性
香水可由多种成分组合而成 。并且，香料通常提取自天然植

物，因此往往具有大量杂质，从而使复杂基质的样品分析变得困
难。MRM采集的选择性比 SIM采集高，因此更适合此类样品的
分析。下图所示为 SIM采集和MRM采集的比较。

在这个例子中，当使用 SIM采集时，茉莉花样品中的正癸醛
（图 5）由于离子强度比例不匹配而未被识别，但在MRM采集
时则被成功识别。相反，正十二醛（图 6）由于 SIM采集下得到
的离子强度比落在允差范围内，因此被识别。但在MRM采集时
却未能识别。

SIM采集时，杂质会影响目标离子的峰型，干扰定性。根据
上述两个示例可以推断出，采用两步裂解的MRM采集，可以得
到更为准确的鉴定结果。

图 4 4种精油（0.1%）的 SCAN采集 TIC色谱图
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GC/MS異臭分析システムのメソッド自動作成ツールでは、
SIM・MRM分析条件を簡単に作成でき、さらにスキャン分
析との同時分析を選択することができます。図4に、スキャ
ンMRM同時分析で得られた、4種試料のスキャン分析TICク
ロマトグラムを示します。スキャン分析のクロマトグラム
があれば、ライブラリ検索による定性が可能です。例えば、
ジャスミン試料のクロマトグラムで特徴的なピーク（図4矢
印）を汎用ライブラリで検索すると、酢酸ベンジルと同定
されました。酢酸ベンジルは、ジャスミンなど花の精油の
主成分で、甘い香りを呈します。SIM・MRM分析と同時に
スキャン分析を行うことで、異臭データベース中の成分以
外でもとりこぼすことなく定性ができます。

MRM分析による正確な定性
香りは成分が複合することにより多様化します。一方、

香料には植物などの天然由来成分が含まれることが多く、
これらが夾雑物となり、複雑な香りの組成分析を困難にす
る場合があります。そのような試料の分析には、SIM分析よ
りも選択性の高いMRM分析が適しています。以下に、SIM
分析とMRM分析の比較を示します。

ジャスミン試料中n-デカナール（図5）は、SIM分析では
イオンの強度比が合わず同定されませんでしたが、MRM分
析では同定されました。また、n-ドデカナール（図6）は、
SIM分析ではイオンの強度比が許容範囲に入り同定されまし
たが、MRM分析では同定されませんでした。

SIM分析では、夾雑物がターゲットイオン・確認イオンの
ピークに影響を及ぼし、正確な同定ができない場合があり
ます。上記の2つの例では、2段階のフラグメンテーション
を行うMRM分析により、より正確な同定結果が得られたと
考えられます。

図 6 ジャスミン試料中n-ドデカナールのクロマトグラム図 5 ジャスミン試料中n-デカナールのクロマトグラム
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図 4 4種アロマオイル（0.1 %）スキャン分析のTICクロマトグラム
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る場合があります。そのような試料の分析には、SIM分析よ
りも選択性の高いMRM分析が適しています。以下に、SIM
分析とMRM分析の比較を示します。

ジャスミン試料中n-デカナール（図5）は、SIM分析では
イオンの強度比が合わず同定されませんでしたが、MRM分
析では同定されました。また、n-ドデカナール（図6）は、
SIM分析ではイオンの強度比が許容範囲に入り同定されまし
たが、MRM分析では同定されませんでした。

SIM分析では、夾雑物がターゲットイオン・確認イオンの
ピークに影響を及ぼし、正確な同定ができない場合があり
ます。上記の2つの例では、2段階のフラグメンテーション
を行うMRM分析により、より正確な同定結果が得られたと
考えられます。

図 6 ジャスミン試料中n-ドデカナールのクロマトグラム図 5 ジャスミン試料中n-デカナールのクロマトグラム
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図 4 4種アロマオイル（0.1 %）スキャン分析のTICクロマトグラム
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■  结论
本文使用气相色谱质谱联用仪 GCMS-TQ8040 NX（图 8）

对精油进行了分析。使用 GC/MS异味分析系统可轻松鉴定 4种
精油的特征成分。通过 SCAN与 SIM/MRM同步采集模式，可对
GC/MS异味分析系统中未包含的成分进行谱库检索定性。此外，
虽然杂质的存在，增加了香水（如芳香油）样品的分析难度，但
MRM模式的采用可以提供高度可靠的定性结果，提高了复杂样
品香味成分分析的可靠性。

为了模拟复杂基质的样品，我们将少量矿物油添加到茉莉花
样品中进行分析。SIM采集结果表明，如图 7，矿物油的添加影
响了 α-萜品醇的碎片峰。而当采用MRM采集时，即使样品中混
入了矿物油，也依然能够准确地进行定性。
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まとめ
ガスクロマトグラフィー質量分析計GCMS-TQ8040 NX

（図8）を用いてアロマオイルを分析しました。GC/MS異臭
分析システムを利用することで、4種類のアロマオイルの香
りの特徴を簡単に確認することができました。スキャン分
析を同時に行うことで、GC/MS異臭分析システムに含まれ
ない成分の定性ができました。また、アロマオイルのよう
な香料は、夾雑成分を含むため組成分析が困難な場合があ
りますが、MRM分析を利用することで、信頼性の高い定性
結果が得られました。複合成分からなる香りの組成を、よ
り正確に評価することができました。

図 8 GCMS-TQ™8040 NX + AOC-20i+s
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夾雑物の多い試料を模倣するために、ジャスミン試料に
ミネラルオイルを少量混入させ、分析を試みました。クロ
マトグラムを図7に示します。SIM分析では、ミネラルオイ
ルの混入により、α-テルピネオールの確認イオンピークに
影響が見られました。MRM分析を行うことで、ミネラルオ
イルを混入させた試料中でも正しく同定ができました。

図 7 ジャスミン試料中α-テルピネオールのクロマトグラム
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图 7 茉莉花样品中 α-萜品醇的色谱图

图 8 GCMS-TQ™8040 NX + AOC-20i+s
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