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方案优势
◆    顶空进样器 HS-20 的捕集阱模式可对含有水分的样品进行浓缩，然后进行高灵敏度分析。
◆    多元统计分析可以客观评估样品间差异。
◆    使用 AnalyzerPro 一个软件即可以完成多元统计分析的整个过程。

■  前言
众所周知，“色”、“香”、“味”是食品的评价的三要素。最近，

食品和饮料市场正在积极推进以提高质量、增加功能性为目的的
产品开发，旨在实现与其他产品的差异化。

食品材料的品种改良和选择也是差异化方法之一。例如，作
物的基因差异会对香气成分造成影响。另一方面，蔬菜和水果饮
料被作为不含添加剂的健康食品在市场上销售，这就使得生产企
业对原料和商品本身差异性的评估变得更加重要。

在应用报道 M310 中分析了三种蕃茄汁中的代谢产物差异，
并介绍了赋予味道的成分以及产品之间的功能性成分差异。本文
中使用与 M310 相同的三种市售蕃茄汁，通过顶空法（HS）分析
了香气成分。另外，介绍了通过 AnalyzerPro 进行解卷积和多元
统计分析（差异分析）的结果。

■样品制备及分析条件
本文以三种市售蕃茄汁作为样品。之所以采用这种产品，是

因为这些产品仅使用了蕃茄和食盐作为原料，方便分析。
采用岛津的顶空装置（HS）进行香气成分的捕集。HS-20 顶

空进样器的捕集阱模式内置了电子冷却捕集阱，通过捕集浓缩可
以对香气成分进行高灵敏度分析。即使含有水分的样品，HS-20

也可以对其中的低沸点到高沸点的化合物进行浓缩分析。
将 5 mL 蕃 茄 汁 采 集 到 20 mL 顶 空 样 品 瓶 中， 加 入 10 μL  

10 μg/mL 的对氟溴苯（甲醇）内标物质。测试条件如表 1 所示。

■结果
图 1 所示为蕃茄汁的 TIC( 总离子流图 )。三种样品的共有化

合物包括醛类（乙醛、戊醛、糠醛等）、硫化物（二甲基硫、二
甲基二硫、二甲基三硫）、呋喃（呋喃、2- 甲基呋喃、2- 戊基呋
喃等）、酮类（2- 丁酮等）、萜烯类（D- 柠檬烯、对伞花烃等）
等等。
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全窒素・全リン測定 
 
 

TNPC-4110 Plus による排水中の 
全窒素・全リン測定 

 

閉鎖性海域の富栄養化の改善を図るため、当該海域へ排出
される有機汚濁物質の総量を基準値以下に削減する目的で、
1979 年から水質総量規制が施行されています。第 5 次水質
総量規制から対象項目に全窒素と全リンが追加指定され、対
象事業所の多くは、自動計測器を用いてこれらを測定してい
ます。第 5 次水質総量規制以来使用されてきたオンライン全
窒素・全リン計 TNPC-4110 シリーズはさらにその性能・機
能を向上させ、TNPC-4110 Plus シリーズとしてモデルチェ
ンジされました。 

全窒素の測定には、これまで同様に高い酸化分解力と干渉
に強い検出力を持つ「熱分解・ケミルミ方式」を採用し、夾
雑物や海水が混入する試料でも干渉影響をほぼ受けること
なく測定することができます。さらに本シリーズでは試薬と
測定シーケンスを改良し、全リンの測定においても夾雑物の
影響をできる限り低減し、高精度で測定することができるよ
うになりました。 

本稿では TNPC-4110 Plus で海水やミネラルを含む試料を
測定した例を紹介します。 

M. Tanaka 
 
 

 
 

 

 全窒素（TN）分析方法 
TNPC-4110Plus の全窒素（TN）測定は、熱分解・ケミルミ

方式を採用しています。この方式は、紫外吸光光度法では干
渉成分となる臭素イオンや金属イオンの影響を受けずに測
定できます。したがって、試料に海水が混入していても、共
存物質の影響を受けることなく測定することができます。 

海水を 2 倍に希釈した溶液に窒素化合物を 0.5 mgN/L（窒
素濃度が 0.5 mg/L）になるように添加したものを試料として、
総和法（手分析）、紫外吸光光度法（手分析）、熱分解・ケ
ミルミ法で測定しました。 

 
表 1 TNPC-4110 Plus 全窒素測定条件 

分析計 : 全窒素・全リン計 TNPC-4110 Plus 
測定項目 : 全窒素（TN） 
測定方法 : 熱分解 - 化学発光法（ケミルミ法） 
校正 : 0-2 mgN/L 硝酸カリウム水溶液による 2 点校正 

（フルスケール(FS)：2 mgN/L） 
試料 : 2 倍に希釈した自然海水に、0.5 mgN/L になるよう

に硝酸カリウムを添加した液 
 

 全窒素（TN）分析結果 
各分析法で測定した結果を表 2 に示します。総和法による

測定値を基準として、紫外吸光光度法および TNPC-4110 Plus
の測定値との差を分析計のフルスケール比として算出した
ものを表の右欄に示しています。紫外吸光光度法では大きな
値になり、海水に含まれる成分による干渉影響が出ているこ
とがわかります。一方、TNPC-4110 Plus では総和法とほぼ同
等の測定値になり、海水成分の影響を受けることなく測定で
きていることがわかります。 

 
表 2 全窒素 測定結果 

分析法 測定原理 測定結果 
（mgN/L） 

総和法との差 
（FS 比） 

手分析 総和法 0.59 ー 
手分析 紫外吸光光度法 0.84 +12.5％ 

TNPC-4110 Plus 熱分解・ケミルミ法 0.54 -2.5％ 
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多変量解析を用いた食品の品質評価(2)
-トマトジュース中の香気成分解析-

 ヘッドスペースHS-20のトラップモデルは、水分を含むサンプルでも濃縮して高感度に分析することが可能です。
 多変量解析は、サンプル間で差異のある成分を客観的に評価することができます。
 AnalyzerProは、デコンボリューションから多変量解析まで1つのソフトウェアで完結します。

川北 祥人、坂本 雄紀

GC-MS GCMS™-2020 NX

はじめに
食品の「おいしさ」には、味、食感、香りが重要である

ことが知られています。加えて、昨今の食品・飲料市場に
おいては、高品質化・高機能化を目的とした商品開発も行
われており、他製品との差別化が進められています。

食品素材の品種改良や選定も差別化手法の1つであり、例
えば、作物が持つ遺伝的な違いは、香気成分の違いに影響
を与えることが知られています。野菜や果実飲料では、香
料を使用しない商品でありながら、保健機能食品である商
品も販売されており、素材（商品）そのものが持つ差異を
評価したいというニーズが高まっています。

M310では、3種類のトマトジュースにおける代謝物の差
異解析を行い、味に寄与する成分や機能性成分における製
品間の違いを紹介しました。

本稿では、M310と同じ市販品の3種類のトマトジュース
を用いて、ヘッドスペース法（HS）による香気成分の分析
を行いました。加えてAnalyzerProにより、デコンボリュー
ション及び多変量解析（差異解析）を行った結果を紹介し
ます。

サンプル調製および分析条件
市販のトマトジュース３種類をサンプルとして用意しま

した。これらの製品の原材料はトマトのみ、またはトマト
と食塩のみで製造されているものを選びました。

香気成分の捕集にはヘッドスペース（HS）を使用しまし
た。 ヘッドスペースガスサンプラーHS-20のトラップモデ
ルでは、電子冷却トラップを内蔵しており，香気成分を濃
縮して高感度分析をすることが可能です。水分を含むサン
プルにおいても、低沸点から高沸点の化合物を濃縮して分
析することができます。

トマトジュース5 mLを20 mLヘッドスペースバイアルに
採取し、内部標準物質として10 μg/mLのp-ブロモフルオロ
ベンゼン（メタノール）を10 μL添加し分析しました。測
定条件を表1に示します。

結果
図1にトマトジュースのTICC(トータルイオンカレントク

ロマトグラム)を示します。各サンプルからは、アルデヒド
類（アセトアルデヒドやペンタナール、フルフラールな
ど）や、スルフィド類（ジメチルスルフィド、ジメチルジ
スルフィド、ジメチルトリスルフィド）、フラン類（フラ
ン、2-メチルフラン、2-ペンチルフランなど）、ケトン類
（2-ブタノンなど）、テルペン類（D-リモネンやp-シメン
など）等が共通して検出されました。

表 1    測定条件

ヘッドスペースガスサンプラー：HS-20
GC-MS： GCMS-QP™2020 NX
カラム ：SH-Stabilwax (Length 30 m, 0.32 mm I.D., df=0.50 µm)

［HS］
モード ： トラップ
トラップ管 ： Tenax™ TA
オーブン温度 ： 40 ℃
サンプルライン温度 ： 90 ℃
トランスファーライン温度 150 ℃
トラップ冷却温度 ： 0 ℃
トラップ加熱温度 ： 220 ℃
トラップ待機温度 ： 0 ℃
バイアル攪拌 ： 2
マルチインジェクション回数 ： 5 回
バイアル加圧用ガス圧力 ： 100 kPa
ドライパージ用ガス圧力 ： 20 kPa
バイアル保温時間 ： 10 分
バイアル加圧時間 ： 0.5 分
加圧平衡化時間 ： 0.1 分
ロード時間 ： 0.5 分
ロード平衡化時間 ： 0.1 分
ドライパージ時間 ： 2 分
注入時間 ： 3 分
ニードルフラッシュ時間 ： 5 分
サンプル封入量 ： 5 mL

［GC］
キャリアガス ： He
キャリアガス制御 ： 線速度（45.0 cm/sec）
注入方法 ： スプリット
スプリット比 ： 10
オーブン温度 ： 40 ℃ (2 分) => (5 ℃ /分) =>

200 ℃（1 分）
［MS］
イオン源温度 ： 200 ℃
インターフェース温度 ： 230 ℃
イオン化法 ： EI
測定モード ： Scan（m/z 35 〜 400）
イベント時間 ： 0.3 秒

表 1 测量条件
顶空进样器：HS-20

GC-MS： GCMS-QP™2020 NX

色谱柱：SH-Stabilwax (Length 30 m, 0.32 mm I.D., df=0.50 μm)

［HS］
模式： 捕集阱模式
捕集管： Tenax™ TA

柱温箱温度： 40℃
采样线温度： 90℃
传输线温度： 150℃
捕集阱冷却温度： 0℃
捕集阱加热温度： 220℃
捕集阱待机温度： 0℃
样品瓶搅拌： 2 次
多次进样次数 5 次
样品瓶加压用气体压力： 100 kPa

干吹扫用气体压力： 20 kPa

样品瓶保温时间： 10 min

样品瓶加压时间： 0.5 min

加压平衡时间： 0.1 min

加载时间： 0.5 min

加载平衡时间： 0.1 min

干吹扫时间： 2 分钟
进样时间： 3 分钟
针冲洗时间： 5 分钟
样品进样体积： 5 mL

［GC］
载气： He

载气控制： 线速度（45.0 cm/sec）
进样方法： 分流
分流比： 10

柱温箱温度： 40℃ (2 min) → (5℃ /min) → 200℃ (1 min)

［MS］
离子源温度： 200℃
接口温度： 230℃
电离方式： EI

扫描模式： Scan（m/z 35 ～ 400）
扫描间隔： 0.3 s
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多変量解析
AnalyzerPro（SpectralWorks社）は、当社GC-MSで取得

したデータの直接読み込みから、デコンボリューション、
ピーク検出、ライブラリ検索、アラインメントを行い、サ
ンプル間の差を比較することが出来るソフトウェアです。
多変量解析には、主成分分析（PCA）と、2群間比較用に
Volcano Plotを行うことができ、統計的に有意な差のある成
分を探索することが可能です。

AnalyzerProによる解析には、各サンプルごとに3回取得
したデータを使用し、検出された化合物の強度はp-ブロモ
フルオロベンゼンを内部標準物質として正規化しました。
使用したトマトジュースはサンプル1〜3としました。サン
プル1のみ食塩が添加されており、サンプル3は品種を特⻑
として販売されているプレミアム系商品でした。

３種類のトマトジュースから得られた結果を用いて主成
分分析（Principal Component Analysis：PCA）を行いまし
た。主成分分析には、少なくとも1つのサンプルにおいて、
必ず検出された成分を利用することを条件として解析を行
いました。主成分分析のScore Plot（図3）及びLoading Plot
（図4）の結果をそれぞれ示します。第一主成分（横軸）が
58.5%、第二主成分が（縦軸）16.2%であり、各サンプルは
明確に分離していることから、それぞれのサンプルは区別
できることが確認されました。

Loading Plotにおいて第一主成分が正の成分は、サンプル
3に多く含まれる傾向にあり、第一主成分が負の成分ではサ
ンプル1と2に多い傾向にあります。正の成分に着目すると、
サンプル3ではフラン類やテルペン類など、多くの成分が他
の2つのサンプルよりも多く含まれている傾向にあることが
示唆されました。負の成分については、Benzyl nitrileなどが
確認されました。

No. M311

図1 トマトジュースの分析結果（TICC）
茶：サンプル1、⻘：サンプル2、ピンク：サンプル3
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図2 AnalyzerPro(Ver. 6.0)の解析画面

図3   主成分分析（PCA）
Score Plot

●● : ササンンププルル1

■■ : ササンンププルル2

▲▲ : ササンンププルル3

图 1 蕃茄汁的分析结果（TIC）
棕色：样品 1、蓝色：样品 2、粉色：样品 3
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■多元统计分析
AnalyzerPro（SpectralWorks 公司）可以直接读取岛津 GC-MS 

采集的数据，进行从解卷积、峰检测、库检索和峰对齐到样品
差异比对的整套多元统计分析处理。在多元统计分析中，可以
通过主成分分析（PCA）和对照组之间对比的火山图（Volcanol 

Plot），发现具有统计学差异的成分。图 2 显示的是 AnalyzerPro

软件的分析界面。
通过 AnalyzerPro 进行分析时，每个样品需采集 3 次数据，

检出的化合物浓度与 p- 氟溴苯内标对进行归一化处理。蕃茄汁样
品分别标记为样品 1 ～ 3。只有样品 1 添加了食盐，样品 3 则是
采用高端品种的番茄制造。

对 三 个 蕃 茄 汁 样 品 的 结 果 进 行 了 主 成 分 分 析（Principal 

Component Analysis：PCA）。本实验的 PCA 分析，用于分析的
每个成分至少在一种样品中得到了检出。图 3 和图 4 分别表示主
成分分析的 Score Plot 及 Loading Plot 结果。第一主成分 PCA1（横
坐标）为 58.5%、第二主成分 PCA2（纵坐标）为 16.2%。可以
看出，各样品群已明确分离，证明不同种类的样品可以得到区分。

在 Loading Plot 中，与 PCA 1 为正相关的成分，倾向于在样
品 3 中具有较高的含量，而与 PCA 1 为负相关的成分倾向于在样
品 1 和 2 中具有较高含量。在正相关成分中，样品 3 中的呋喃类
及萜烯类等成分的含量高于其他两种样品。负相关的成分当中，
主要检出到氰苯等化合物。
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ピーク検出、ライブラリ検索、アラインメントを行い、サ
ンプル間の差を比較することが出来るソフトウェアです。
多変量解析には、主成分分析（PCA）と、2群間比較用に
Volcano Plotを行うことができ、統計的に有意な差のある成
分を探索することが可能です。

AnalyzerProによる解析には、各サンプルごとに3回取得
したデータを使用し、検出された化合物の強度はp-ブロモ
フルオロベンゼンを内部標準物質として正規化しました。
使用したトマトジュースはサンプル1〜3としました。サン
プル1のみ食塩が添加されており、サンプル3は品種を特⻑
として販売されているプレミアム系商品でした。

３種類のトマトジュースから得られた結果を用いて主成
分分析（Principal Component Analysis：PCA）を行いまし
た。主成分分析には、少なくとも1つのサンプルにおいて、
必ず検出された成分を利用することを条件として解析を行
いました。主成分分析のScore Plot（図3）及びLoading Plot
（図4）の結果をそれぞれ示します。第一主成分（横軸）が
58.5%、第二主成分が（縦軸）16.2%であり、各サンプルは
明確に分離していることから、それぞれのサンプルは区別
できることが確認されました。

Loading Plotにおいて第一主成分が正の成分は、サンプル
3に多く含まれる傾向にあり、第一主成分が負の成分ではサ
ンプル1と2に多い傾向にあります。正の成分に着目すると、
サンプル3ではフラン類やテルペン類など、多くの成分が他
の2つのサンプルよりも多く含まれている傾向にあることが
示唆されました。負の成分については、Benzyl nitrileなどが
確認されました。

No. M311

図1 トマトジュースの分析結果（TICC）
茶：サンプル1、⻘：サンプル2、ピンク：サンプル3
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図2 AnalyzerPro(Ver. 6.0)の解析画面

図3   主成分分析（PCA）
Score Plot
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▲▲ : ササンンププルル3

图 2 AnalyzerPro(Ver. 6.0) 的软件分析界面

图 3 PCA 分析 Score Plot
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（緑色：p<0.05、灰色：p>0.05、△, ▽：両方のサンプルに含まれる。□：一方のサンプルに含まれる。 ）
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Loadning Plotでは、サンプル3の影響が強く出ているた
め、それぞれのサンプルの差を詳細に確認するために、
Volcano Plotによる2群比較を行いました。Volcano Plotでは、
各サンプルの平均面積値の除算とt検定により、差が大きく
かつ統計的に有意な差がある成分を見つけることが出来ま
す。

まず、主成分分析の第一主成分では共に負に分布したサ
ンプル1とサンプル2の比較を行った結果を示します（図5）。

緑色のプロットはp-value < 0.05の成分で、灰色でプロッ
トされているものは、 p-value > 0.05の成分です。

p > 0.05から、アルデヒド類やテルペン類を始めとした多
くの成分に有意な差があまりないことが示唆されました。

p < 0.05の成分は甘い香りを有するフラン類で、それらは
サンプル2に多い傾向が示唆されましたが、顕著な差は見ら
れませんでした。

图 4 PCA 分析 Loading Plot

图 5 对照组 Volcanol Plot（样品 1 和 2）
（绿色：p<0.05、灰色：p>0.05、△ , ▽：在两组样品中都含有。□：只在一组样品中含有。）

Application 
News No. M311

-0.3

-0.2

-0.1

0.0

0.1

0.2

0.3

-0.1 0.0 0.1 0.2

PC
A

 2
 (

16
.2

10
%

)

PCA 1 (58.460%)

Benzyl nitrile

3-Methylbutanenitrile

Benzeneacetaldehyde

2-Pentylfuran2-Methylbutanal

Dimethyl ether

3-Methylbutanoic acid

5-Methyl-2-furancarboxaldehyde 

1,2-Dichloro-benzene 

Furfural

1,3-bis(1,1-dimethylethyl)-benzene

Dimethyl sulfide

3-Methylbutanal Dimethyl disulfide

2-Methylfuran

3-Methylfuran

Acetaldehyde

Furan
2-Ethylfuran

3-(4-Methyl-3-pentenyl)- furan

6-Methyl-5-hepten-2-one

2-Butanone

p-Cymenene

Hexanal

D-Limonene

Benzaldehyde 2,7-Dimethyloxepine

1H-Pyrrole-2-carboxaldehyde

3-Furanmethanol
Acetone

trans-2-(2-Pentenyl)furan
p-Xylene

2-Acetyl-5-methylfuran

α-Terpineol
Ocimene

図4   主成分分析（PCA）
Loading Plot

Dimethyl trisulfide

Pentanal

Trichloroethylene

Linalool

Cymene

5-(1,1-Dimethylethyl)-1,3-cyclopentadiene

0

1

2

3

-3 -2 -1 0 1 2 3

-L
og

(p
-V

al
ue

)

Log2(Fold Change)

2-Pentylfuran Dimethyl ether

1,2-Dichloro-benzene 

1,3-bis(1,1-dimethylethyl)-benzene

Dimethyl disulfide

3-Methylfuran

Furan

2-Ethylfuran

1H-Pyrrole-2-carboxaldehyde

2-Butanone

2-Methylbutanal

2-Methylfuran

2,7-Dimethyloxepine

3-Furanmethanol

3-Methylbutanal

3-Methylbutanenitrile

3-Methylbutanoic acid

3-(4-Methyl-3-pentenyl)- furan

5-Methyl-2-furancarboxaldehyde

6-Methyl-5-hepten-2-one

Acetaldehyde

Acetone

Benzaldehyde

Benzeneacetaldehyde

Benzyl nitrile

Cymene

p-Cymenene

Dimethyl sulfide

Dimethyl trisulfide

Furfural

Hexanal

D-Limonene

Linalool

Pentanal

trans-2-(2-Pentenyl)furan

p-Xylene

2-Acetyl-5-methylfuran

2,3-Dimethylpentanal

2,3-Dimethylpentanal

ササンンププルル2にに多多いい ササンンププルル1にに多多いい p > 0.05のの成成分分

図5   Volcano Plotによる2群比較（サンプル1と2）
（緑色：p<0.05、灰色：p>0.05、△, ▽：両方のサンプルに含まれる。□：一方のサンプルに含まれる。 ）

p
-v

a
lu

e

面面積積値値のの差差

大大
大大 大大

小小

小小

Loadning Plotでは、サンプル3の影響が強く出ているた
め、それぞれのサンプルの差を詳細に確認するために、
Volcano Plotによる2群比較を行いました。Volcano Plotでは、
各サンプルの平均面積値の除算とt検定により、差が大きく
かつ統計的に有意な差がある成分を見つけることが出来ま
す。

まず、主成分分析の第一主成分では共に負に分布したサ
ンプル1とサンプル2の比較を行った結果を示します（図5）。

緑色のプロットはp-value < 0.05の成分で、灰色でプロッ
トされているものは、 p-value > 0.05の成分です。

p > 0.05から、アルデヒド類やテルペン類を始めとした多
くの成分に有意な差があまりないことが示唆されました。

p < 0.05の成分は甘い香りを有するフラン類で、それらは
サンプル2に多い傾向が示唆されましたが、顕著な差は見ら
れませんでした。
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Loadning Plotでは、サンプル3の影響が強く出ているた
め、それぞれのサンプルの差を詳細に確認するために、
Volcano Plotによる2群比較を行いました。Volcano Plotでは、
各サンプルの平均面積値の除算とt検定により、差が大きく
かつ統計的に有意な差がある成分を見つけることが出来ま
す。

まず、主成分分析の第一主成分では共に負に分布したサ
ンプル1とサンプル2の比較を行った結果を示します（図5）。

緑色のプロットはp-value < 0.05の成分で、灰色でプロッ
トされているものは、 p-value > 0.05の成分です。

p > 0.05から、アルデヒド類やテルペン類を始めとした多
くの成分に有意な差があまりないことが示唆されました。

p < 0.05の成分は甘い香りを有するフラン類で、それらは
サンプル2に多い傾向が示唆されましたが、顕著な差は見ら
れませんでした。

使用 Volcano Plot 对两组样品进行了比较，以发现样品之间
的详细差异。Volcano Plot 可以通过对各自样本的平均面积进行
划分和 t 检验，从而发现具有统计学差异的成分。

首先，图 5 所示为样品 1 和样品 2 的对照结果，它们在第一
主成分 PCA1 中均呈负分布。

绿色三角是 p-value < 0.05 的成分，灰色倒三角是 p-value > 

0.05 的成分。
p > 0.05 表明以醛类和萜烯类为代表的多种成分，在样品间

没有明显差异。
p < 0.05 的成分是具有甜香味的呋喃类，这些成分在样品 2

中含量较高，但未见显著性差异。
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Loadning Plotでは、サンプル3の影響が強く出ているた
め、それぞれのサンプルの差を詳細に確認するために、
Volcano Plotによる2群比較を行いました。Volcano Plotでは、
各サンプルの平均面積値の除算とt検定により、差が大きく
かつ統計的に有意な差がある成分を見つけることが出来ま
す。

まず、主成分分析の第一主成分では共に負に分布したサ
ンプル1とサンプル2の比較を行った結果を示します（図5）。

緑色のプロットはp-value < 0.05の成分で、灰色でプロッ
トされているものは、 p-value > 0.05の成分です。

p > 0.05から、アルデヒド類やテルペン類を始めとした多
くの成分に有意な差があまりないことが示唆されました。

p < 0.05の成分は甘い香りを有するフラン類で、それらは
サンプル2に多い傾向が示唆されましたが、顕著な差は見ら
れませんでした。
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Loadning Plotでは、サンプル3の影響が強く出ているた
め、それぞれのサンプルの差を詳細に確認するために、
Volcano Plotによる2群比較を行いました。Volcano Plotでは、
各サンプルの平均面積値の除算とt検定により、差が大きく
かつ統計的に有意な差がある成分を見つけることが出来ま
す。

まず、主成分分析の第一主成分では共に負に分布したサ
ンプル1とサンプル2の比較を行った結果を示します（図5）。

緑色のプロットはp-value < 0.05の成分で、灰色でプロッ
トされているものは、 p-value > 0.05の成分です。

p > 0.05から、アルデヒド類やテルペン類を始めとした多
くの成分に有意な差があまりないことが示唆されました。

p < 0.05の成分は甘い香りを有するフラン類で、それらは
サンプル2に多い傾向が示唆されましたが、顕著な差は見ら
れませんでした。
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め、それぞれのサンプルの差を詳細に確認するために、
Volcano Plotによる2群比較を行いました。Volcano Plotでは、
各サンプルの平均面積値の除算とt検定により、差が大きく
かつ統計的に有意な差がある成分を見つけることが出来ま
す。

まず、主成分分析の第一主成分では共に負に分布したサ
ンプル1とサンプル2の比較を行った結果を示します（図5）。

緑色のプロットはp-value < 0.05の成分で、灰色でプロッ
トされているものは、 p-value > 0.05の成分です。

p > 0.05から、アルデヒド類やテルペン類を始めとした多
くの成分に有意な差があまりないことが示唆されました。

p < 0.05の成分は甘い香りを有するフラン類で、それらは
サンプル2に多い傾向が示唆されましたが、顕著な差は見ら
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Loadning Plotでは、サンプル3の影響が強く出ているた
め、それぞれのサンプルの差を詳細に確認するために、
Volcano Plotによる2群比較を行いました。Volcano Plotでは、
各サンプルの平均面積値の除算とt検定により、差が大きく
かつ統計的に有意な差がある成分を見つけることが出来ま
す。

まず、主成分分析の第一主成分では共に負に分布したサ
ンプル1とサンプル2の比較を行った結果を示します（図5）。

緑色のプロットはp-value < 0.05の成分で、灰色でプロッ
トされているものは、 p-value > 0.05の成分です。

p > 0.05から、アルデヒド類やテルペン類を始めとした多
くの成分に有意な差があまりないことが示唆されました。

p < 0.05の成分は甘い香りを有するフラン類で、それらは
サンプル2に多い傾向が示唆されましたが、顕著な差は見ら
れませんでした。
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多変量解析
AnalyzerPro（SpectralWorks社）は、当社GC-MSで取得

したデータの直接読み込みから、デコンボリューション、
ピーク検出、ライブラリ検索、アラインメントを行い、サ
ンプル間の差を比較することが出来るソフトウェアです。
多変量解析には、主成分分析（PCA）と、2群間比較用に
Volcano Plotを行うことができ、統計的に有意な差のある成
分を探索することが可能です。

AnalyzerProによる解析には、各サンプルごとに3回取得
したデータを使用し、検出された化合物の強度はp-ブロモ
フルオロベンゼンを内部標準物質として正規化しました。
使用したトマトジュースはサンプル1〜3としました。サン
プル1のみ食塩が添加されており、サンプル3は品種を特⻑
として販売されているプレミアム系商品でした。

３種類のトマトジュースから得られた結果を用いて主成
分分析（Principal Component Analysis：PCA）を行いまし
た。主成分分析には、少なくとも1つのサンプルにおいて、
必ず検出された成分を利用することを条件として解析を行
いました。主成分分析のScore Plot（図3）及びLoading Plot
（図4）の結果をそれぞれ示します。第一主成分（横軸）が
58.5%、第二主成分が（縦軸）16.2%であり、各サンプルは
明確に分離していることから、それぞれのサンプルは区別
できることが確認されました。

Loading Plotにおいて第一主成分が正の成分は、サンプル
3に多く含まれる傾向にあり、第一主成分が負の成分ではサ
ンプル1と2に多い傾向にあります。正の成分に着目すると、
サンプル3ではフラン類やテルペン類など、多くの成分が他
の2つのサンプルよりも多く含まれている傾向にあることが
示唆されました。負の成分については、Benzyl nitrileなどが
確認されました。

No. M311

図1 トマトジュースの分析結果（TICC）
茶：サンプル1、⻘：サンプル2、ピンク：サンプル3
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図3   主成分分析（PCA）
Score Plot
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第一版发行日：

 

 

岛津企业管理（中国）有限公司 
岛津（香港）有限公司 

http://www.shimadzu.com.cn 

用户服务热线电话: 800-810-0439 
                  400-650-0439 

免责声明: 
＊本资料未经许可不得擅自修改、转载、销售； 
＊本资料中的所有信息仅供参考，不予任何保证。 
如有变动，恕不另行通知。 

2020 年 6 月

分析計測事業部
グローバルアプリケーション開発センター

島津コールセンター 0120-131691

本文中に記載されている会社名および製品名は、各社の商標および登録商標です。
本文中では「TM」、「」を明記していない場合があります。

本資料は発行時の情報に基づいて作成されており、予告なく改訂することがあります。

改訂版は会員制サイト Solutions Navigator で閲覧できます。
https://solutions.shimadzu.co.jp/solnavi/solnavi.htm
閲覧には、会員制情報サービス Shim-Solutions Club にご登録ください。
https://solutions.shimadzu.co.jp/

Application 
News

© Shimadzu Corporation, 2020

No. M311

初版発行：2020 年 11 月

GCMS、GCMS-QPは、株式会社島津製作所の日本およびその他の国における商標です。
AnalyzerPro はSpectralWorks Ltd. の日本およびその他の国における商標です。
Stabilwax は、Restek Corporation の米国およびその他の国における商標または登録商標です。
Tenaxは Buchem B.V.の商標です。

0

1

2

3

4

-3 -2 -1 0 1 2 3

-L
og

(p
-V

al
ue

)

Log2(Fold Change)

0

1

2

3

4

5

6

-3 -2 -1 0 1 2 3

-L
og

(p
-V

al
ue

)

Log2(Fold Change)

1,3-Bis(1,1-dimethylethyl)benzene

2,3-Dimethylpentanal

p-Xylene
Dimethyl ether

2-Ethylfuran

2-Acetyl-5-methylfuran

D-Limonene

Ocimene

α-Terpineol

2-Methylfuran

3-Methylfuran

Furan

p-Cymene

Furfural

Acetone

Hexanal

図6   Volcano Plotによる2群比較
左：サンプル1とサンプル3の比較。右：サンプル2とサンプル3の比較

（緑色：p<0.05、灰色：p>0.05、△, ▽：両方のサンプルに含まれる。□：一方のサンプルに含まれる。 ）

Linalool
Dimethyl disulfide

Acetaldehyde

3-Methylbutanal

Acetone

Benzaldehyde

trans-2-(2-Pentenyl)furan

3-(4-Methyl-3-pentenyl)- furan

6-Methyl-5-hepten-2-one

p-CymeneneHexanal

D-Limonene

2,7-Dimethyloxepine

Pentanal

Benzyl nitrile

3-Methylbutanenitrile

2-Pentylfuran

Trichloroethylene

5-(1,1-Dimethylethyl)-

1,3-cyclopentadiene

Dimethyl ether

2,3-Dimethylpentanal

5-(1,1-Dimethylethyl)-

1,3-cyclopentadiene

2-Ethylfuran
3-Methylfuran

6-Methyl-5-hepten-2-one

2-Acetyl-5-methylfuran
Dimethyl disulfide

Linalool

p-Cymene
Acetaldehyde

2-Pentylfuran

Benzyl nitrile

1,3-Bis(1,1-dimethylethyl)benzene

Pentanal
Benzaldehyde

2,7-Dimethyloxepine

p-Cymenene
3-Methylbutanal

p-Xylene
3-(4-Methyl-3-pentenyl)- furan

2-Methylfuran

Furan

Ocimene

trans-2-(2-Pentenyl)furan

α-Terpineol

Trichloro

ethylene

1H-Pyrrole-2-carboxaldehyde

1,2-Dichloro-benzene

2-Methylbutanal

2-Butanone

3-Methylbutanoic acid

3-Furanmethanol

5-Methyl-2-furancarboxaldehyde

Benzeneacetaldehyde

Dimethyl sulfide

Dimethyl trisulfide

3-Methylbutanenitrile

Furfural

ササンンププルル3にに多多いい ササンンププルル1にに多多いい ササンンププルル3にに多多いい ササンンププルル2にに多多いい

1H-Pyrrole-2-carboxaldehyde

1,2-Dichloro-benzene

2-Methylbutanal

2-Butanone

3-Methylbutanoic acid

3-Furanmethanol

5-Methyl-2-furancarboxaldehyde

Benzeneacetaldehyde

Dimethyl sulfide

Dimethyl trisulfide

p > 0.05のの成成分分 p > 0.05のの成成分分

またサンプル1と3及び、サンプル2と3を比較した結果を
図6に示します。主成分分析の結果と同じく、サンプル3は
多くの成分が他の2つのサンプルよりも多く含まれている傾
向にあることが示唆されました。p < 0.05の成分のうち、面
積値の差が大きい成分に着目すると、D-Limoneneを始めと
したモノテルペン類やフラン類が多く含まれている傾向に
ありました。モノテルペン類は香り立ちであるトップノー
トで、印象の強い爽やかな香りに寄与することが知られて
います。

まとめ
HSによる香気成分の捕集と、AnalyzerProによるノンター

ゲットな多変量解析により、トマトジュースの製品間で特
徴的な成分を探索することが出来ました。品種・製造方法
の違いが香気成分に与える影響について客観的に評価する
ことができます。

GCMS、GCMS-QP 是岛津制作所株式会社在日本及其他国家的商标。 

AnalyzerPro 是 SpectralWorks Ltd. 在日本及其他国家的商标。
Stabilwax 是 Restek Corporation 在美国及其他国家的商标或注册商标。 

Tenax 是 Buchem B.V. 的商标。

图 6 显示了样品 1 和 3（左）以及样品 2 和 3（右）的对照
结果。如 PCA 分析结果表明，表明样品 3 中多数成分含量高于其
他两种样品。在 p < 0.05 的成分中，在面积差异较大的成分当中，
以 D-Limonene 为代表的单萜烯类及呋喃类成分在样品 3 中含量
较高。单萜烯类是激发香气的头香，能够带来令人印象深刻的清
爽的香气。

■  结论
采用 HS 捕集分析，通过 AnalyzerPro 软件进行非靶向多元统

计分析，可以发现蕃茄汁的产品间差异性成分。通过这种方式，
可以客观地评估品种、制造方法的差异对香气成分带来的影响。

图 6. 对照组 Volcanol Plot

左：样品 1 与样品 3 的比较。右：样品 2 与样品 3 的比较。
（绿色：p<0.05、灰色：p>0.05、△ , ▽：在两组样品中都含有。□：只在一组样品中含有。）

2020 年 11 月

分析計測事業部
グローバルアプリケーション開発センター

島津コールセンター 0120-131691

本文中に記載されている会社名および製品名は、各社の商標および登録商標です。
本文中では「TM」、「」を明記していない場合があります。

本資料は発行時の情報に基づいて作成されており、予告なく改訂することがあります。

改訂版は会員制サイト Solutions Navigator で閲覧できます。
https://solutions.shimadzu.co.jp/solnavi/solnavi.htm
閲覧には、会員制情報サービス Shim-Solutions Club にご登録ください。
https://solutions.shimadzu.co.jp/

Application 
News

© Shimadzu Corporation, 2020

No. M311

初版発行：2020 年 11 月

GCMS、GCMS-QPは、株式会社島津製作所の日本およびその他の国における商標です。
AnalyzerPro はSpectralWorks Ltd. の日本およびその他の国における商標です。
Stabilwax は、Restek Corporation の米国およびその他の国における商標または登録商標です。
Tenaxは Buchem B.V.の商標です。

0

1

2

3

4

-3 -2 -1 0 1 2 3

-L
og

(p
-V

al
ue

)
Log2(Fold Change)

0

1

2

3

4

5

6

-3 -2 -1 0 1 2 3

-L
og

(p
-V

al
ue

)

Log2(Fold Change)

1,3-Bis(1,1-dimethylethyl)benzene

2,3-Dimethylpentanal

p-Xylene
Dimethyl ether

2-Ethylfuran

2-Acetyl-5-methylfuran

D-Limonene

Ocimene

α-Terpineol

2-Methylfuran

3-Methylfuran

Furan

p-Cymene

Furfural

Acetone

Hexanal

図6   Volcano Plotによる2群比較
左：サンプル1とサンプル3の比較。右：サンプル2とサンプル3の比較

（緑色：p<0.05、灰色：p>0.05、△, ▽：両方のサンプルに含まれる。□：一方のサンプルに含まれる。 ）

Linalool
Dimethyl disulfide

Acetaldehyde

3-Methylbutanal

Acetone

Benzaldehyde

trans-2-(2-Pentenyl)furan

3-(4-Methyl-3-pentenyl)- furan

6-Methyl-5-hepten-2-one

p-CymeneneHexanal

D-Limonene

2,7-Dimethyloxepine

Pentanal

Benzyl nitrile

3-Methylbutanenitrile

2-Pentylfuran

Trichloroethylene

5-(1,1-Dimethylethyl)-

1,3-cyclopentadiene

Dimethyl ether

2,3-Dimethylpentanal

5-(1,1-Dimethylethyl)-

1,3-cyclopentadiene

2-Ethylfuran
3-Methylfuran

6-Methyl-5-hepten-2-one

2-Acetyl-5-methylfuran
Dimethyl disulfide

Linalool

p-Cymene
Acetaldehyde

2-Pentylfuran

Benzyl nitrile

1,3-Bis(1,1-dimethylethyl)benzene

Pentanal
Benzaldehyde

2,7-Dimethyloxepine

p-Cymenene
3-Methylbutanal

p-Xylene
3-(4-Methyl-3-pentenyl)- furan

2-Methylfuran

Furan

Ocimene

trans-2-(2-Pentenyl)furan

α-Terpineol

Trichloro

ethylene

1H-Pyrrole-2-carboxaldehyde

1,2-Dichloro-benzene

2-Methylbutanal

2-Butanone

3-Methylbutanoic acid

3-Furanmethanol

5-Methyl-2-furancarboxaldehyde

Benzeneacetaldehyde

Dimethyl sulfide

Dimethyl trisulfide

3-Methylbutanenitrile

Furfural

ササンンププルル3にに多多いい ササンンププルル1にに多多いい ササンンププルル3にに多多いい ササンンププルル2にに多多いい

1H-Pyrrole-2-carboxaldehyde

1,2-Dichloro-benzene

2-Methylbutanal

2-Butanone

3-Methylbutanoic acid

3-Furanmethanol

5-Methyl-2-furancarboxaldehyde

Benzeneacetaldehyde

Dimethyl sulfide

Dimethyl trisulfide

p > 0.05のの成成分分 p > 0.05のの成成分分

またサンプル1と3及び、サンプル2と3を比較した結果を
図6に示します。主成分分析の結果と同じく、サンプル3は
多くの成分が他の2つのサンプルよりも多く含まれている傾
向にあることが示唆されました。p < 0.05の成分のうち、面
積値の差が大きい成分に着目すると、D-Limoneneを始めと
したモノテルペン類やフラン類が多く含まれている傾向に
ありました。モノテルペン類は香り立ちであるトップノー
トで、印象の強い爽やかな香りに寄与することが知られて
います。

まとめ
HSによる香気成分の捕集と、AnalyzerProによるノンター

ゲットな多変量解析により、トマトジュースの製品間で特
徴的な成分を探索することが出来ました。品種・製造方法
の違いが香気成分に与える影響について客観的に評価する
ことができます。

分析計測事業部
グローバルアプリケーション開発センター

島津コールセンター 0120-131691

本文中に記載されている会社名および製品名は、各社の商標および登録商標です。
本文中では「TM」、「�」を明記していない場合があります。

本資料は発行時の情報に基づいて作成されており、予告なく改訂することがあります。

改訂版は会員制サイト Solutions Navigator で閲覧できます。
https://solutions.shimadzu.co.jp/solnavi/solnavi.htm
閲覧には、会員制情報サービス Shim-Solutions Club にご登録ください。
https://solutions.shimadzu.co.jp/

Application 
News

© Shimadzu Corporation, 2020

No. M311

初版発行：2020 年 11 月

GCMS、GCMS-QPは、株式会社島津製作所の日本およびその他の国における商標です。
AnalyzerPro はSpectralWorks Ltd. の日本およびその他の国における商標です。
Stabilwax は、Restek Corporation の米国およびその他の国における商標または登録商標です。
Tenaxは Buchem B.V.の商標です。

0

1

2

3

4

0

1

2

3

4

5

6

-3 -2 -1 0 1 2 3 -3 -2 -1 0 1 2 3

-L
og

（
p值

）

-L
og

（
p值

）

1,3-双（1,1-二甲基乙基）-苯

2,3-二甲基戊醛

对二甲苯
二甲醚

2-乙基呋喃

2-乙酰基-5-甲基呋喃

右旋柠檬烯

罗勒烯

α-松油醇

2-甲基呋喃

3-甲基呋喃

呋喃
对聚伞花素

糠醛

丙酮

己醛

図6   Volcano Plotによる2群比較
左：サンプル1とサンプル3の比較。右：サンプル2とサンプル3の比較

（緑色：p<0.05、灰色：p>0.05、△, ▽：両方のサンプルに含まれる。□：一方のサンプルに含まれる。 ）

芳樟醇
二甲基二硫

乙醛

3-Methylbutanal
Acetone
Benzaldehyde
trans-2-(2-Pentenyl)furan

3-（4-甲基-3-戊烯基）-呋喃

6-甲基-5-庚烯-2-一

对伞花烃己醛

右旋柠檬烯

2,7-二甲基氧平

戊醛

苯乙腈

3-甲基丁腈

2-戊基呋喃
三氯乙烯

5-（1，1-二甲基乙基）
-1,3-环戊二烯

二甲醚

2,3-二甲基戊醛

5-（1，1-二甲基乙基）
-1,3-环戊二烯

2-乙基呋喃
3-甲基呋喃

6-甲基-5-庚烯-2-一 
2-乙酰基-5-甲基呋喃
二甲基二硫

芳樟醇
对聚伞花素

乙醛
2-戊基呋喃

苯乙腈
1,3-双（1,1-二甲基乙基）-苯
戊醛

苯甲醛
2,7-二甲基氧平

对伞花烃
3-甲基丁醛

对二甲苯
3-（4-甲基-3-戊烯基）-呋喃

2-甲基呋喃 
呋喃

罗勒烯

反式-2-（2-戊烯基）呋喃

α-松油醇

三氯乙烯

1H-Pyrrole-2-carboxaldehyde
1,2-Dichloro-benzene
2-Methylbutanal
2-Butanone
3-Methylbutanoic acid
3-Furanmethanol
5-Methyl-2-furancarboxaldehyde

Benzeneacetaldehyde
Dimethyl sulfide
Dimethyl trisulfide
3-Methylbutanenitrile
Furfural

样品3中含量较高 样品1中含量较高 样品3中含量较高 样品2中含量较高

1H-Pyrrole-2-carboxaldehyde
1,2-Dichloro-benzene
2-Methylbutanal
2-Butanone
3-Methylbutanoic acid
3-Furanmethanol
5-Methyl-2-furancarboxaldehyde

Benzeneacetaldehyde
Dimethyl sulfide
Dimethyl trisulfide

p > 0.05の成分 p > 0.05の成分

またサンプル1と3及び、サンプル2と3を比較した結果を
図6に示します。主成分分析の結果と同じく、サンプル3は
多くの成分が他の2つのサンプルよりも多く含まれている傾
向にあることが示唆されました。p < 0.05の成分のうち、面
積値の差が大きい成分に着目すると、D-Limoneneを始めと
したモノテルペン類やフラン類が多く含まれている傾向に
ありました。モノテルペン類は香り立ちであるトップノー
トで、印象の強い爽やかな香りに寄与することが知られて
います。

�まとめ
HSによる香気成分の捕集と、AnalyzerProによるノンター

ゲットな多変量解析により、トマトジュースの製品間で特
徴的な成分を探索することが出来ました。品種・製造方法
の違いが香気成分に与える影響について客観的に評価する
ことができます。

p > 0.05 的成分 p > 0.05 的成分
1H- 吡咯 -2- 吡咯甲醛
1,2- 二氯苯
2- 甲基丁醛
2- 丁酮
3- 二甲基丁烯酸
3- 呋喃甲醇
5- 甲基 -2- 呋喃甲醛

1H- 吡咯 -2- 吡咯甲醛
1,2- 二氯苯
2- 甲基丁醛
2- 丁酮
3- 二甲基丁烯酸
3- 呋喃甲醇
5- 甲基 -2- 呋喃甲醛

苯乙醛
二甲基硫醚
二甲基三硫化物
3- 甲基丁腈
糠醛

苯乙醛
二甲基硫醚
二甲基三硫化物
3- 甲基丁醛
丙酮
苯甲醛
反式 -2-（2- 戊烯基）呋喃


