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气相色谱质谱联用仪（GC-MS）具有良好的定性能力，常

用于分析食品、饮料中的香气成分。但如果试样的基质干扰较
多，或预处理时进行了高度浓缩，会导致结果中出现很多峰，
目标成分被掩盖在其他峰内，有时无法通过总离子色谱图（TIC）
找出目标成分。

NIST公司提供的 AMDIS软件通过对 GCMS数据进行解卷
积，从重叠的质谱中提取出单一的谱图，进行峰检测。然后通
过数据库对检测到的全部峰进行检索，完成化合物定性。通过
使用解卷积，即使在目标峰与相邻峰重叠的情况下，也可以完
成峰的检测和定性。

本篇应用为您介绍利用解卷积对啤酒中香气成分进行鉴定
的方法。
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デコンボリューションを用いた 
ビール香気成分の定性分析 

 

食品や飲料に含まれる香気成分の分析には、定性能力の優
れたガスクロマトグラフ質量分析計（GC-MS）が使用されま
す。しかし、マトリックスが多い試料や前処理で高濃縮を行
った場合、多くのピークが検出され、目的成分が他のピーク
に埋もれてしまい、トータルイオンクロマトグラム（TIC）か
ら目的成分を見つけ出すのが困難な場合があります。 

NIST 社が提供する AMDIS プログラムは、GCMS データを
デコンボリューションすることで、重なりあったマススペク
トルから単一のスペクトルを抽出して、ピーク検出を行いま
す。さらに、検出した全ピークについて、マススペクトルラ
イブラリから検索を行い、化合物の同定を行います。デコン
ボリューションを用いることで、目的ピークが隣接ピークと
重なっている場合でも、ピークの検出・同定を行うことがで
きます。 

本稿では、デコンボリューションを用いてビール中の香気
成分の同定を行った結果を報告します。 

 

K. Kawamura 
 

 試料と分析条件 
試料として、市販されているピルスナータイプのビールを

用いました。ビール 10 mL と NaCl 3 g を 20 mL バイアルに
入れ、多機能オートサンプラ AOC-6000 にセットしました。
試料導入には、化合物を高濃縮可能な SPME Arrow を使用し
ました。図 1 に分析に使用した GCMS-QP™2020 NX 及び多
機能オートサンプラ AOC-6000 の外観を示します。表 1 に装
置システム及び分析条件を示します。 

 

 
図 1 GCMS-QP™2020 NX + AOC-6000 

 
 
 

表 1 分析条件 
オートサンプラ : AOC-6000 
GC-MS : GCMS-QP2020 NX 
カラム : InertCap® Pure Wax（長さ 30 m、0.25 mm I.D.、df=0.25 μm）（ジーエルサイエンス） 
      
SSPPMMEE  AArrrrooww 条条件件       
SPME Arrow : DVB/Carbon WR/PDMS（外径 1.1 mm、膜厚 120 μm、長さ 20 mm） 
Conditioning Temp. : 250 ℃     
Pre Conditioning Time : 5 min     
Incubation Temp. : 80 ℃     
Incubation Time : 10 min     
Agitator Speed : 250 rpm     
Sample Extract Time : 30 min     
Stirrer Speed : 500 rpm     
Sample Desorb Time : 2 min（250 ℃：GC 気化室温度）     
       
GGCC 条条件件     MMSS 条条件件    
気化室温度 : 250 ℃  インターフェース温度 : 250 ℃ 
注入モード : スプリット（1：5）  イオン源温度 : 200 ℃ 
パージ流量 : 3.0 mL/min  イオン化法 : EI 
制御モード : 圧力一定（83.5 kPa）  測定モード : Scan 
カラムオーブン温度 : 50 ℃（5 min）→ 10 ℃/min → 250 ℃（10 min）  イベント時間 : 0.1 秒 

 

图 1 GCMS-QP™ 2020NX + AOC-6000

表 1 分析条件
自动进样器 ： AOC-6000
GC-MS ： GCMS-QP2020 NX
色谱柱 ： InertCap® Pure Wax（30m、0.25 mm I.D.、df=0.25 μm）（GL Sciences）

SPME Arrow条件
SPME Arrow ： DVB/Carbon WR/PDMS（外径 1.1 mm、膜厚 120μm、长 20mm）
老化温度 ： 250 ℃
进样前老化时间 ： 5 min
孵化温度 ： 80 ℃
孵化时间 ： 10 min
震荡速率 ： 250 rpm
样品提取时间 ： 30 min
搅拌速率 ： 500 rpm
样品解析时间 ： 2 min（250℃：GC 气化室温度）

GC条件 MS条件
气化室温度 ： 250 ℃ 接口温度 ： 250 ℃
进样模式 ： 不分流进样（1：5） 离子源温度 ： 200 ℃
吹扫气流量 ： 3.0 mL/min 离子源 ： EI
控制模式 ： 压力恒定（83.5 kPa） 测定模式 ： Scan
柱温箱温度 ： 50 ℃（5 min）→ 10 ℃ /min → 250 ℃（10 min） 间隔时间 ： 0.1秒

■试样和分析条件
样品为市售的比尔森型啤酒。将 10 mL啤酒和 3g NaCl装

入 20 mL的顶空瓶中，利用 AOC-6000多功能自动进样器进行
测试。使用可以对化合物进行高浓缩处理的 SPME Arrow进行
样品的导入。图 1所示为分析时使用的 GCMS-QP™ 2020 NX

及多功能自动进样器 AOC-6000的外观。表 1所示为系统配置
及分析条件。
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关于 GCMSsolution AMDIS Add-in，请向本公司销售部门垂询。
GCMS-QP及 GCMSsolution是是岛津制作所株式会社在日本和其他国家的商标。
InertCap是 GL科学株式会社在日本的注册商标。
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図 2 ビールのトータルイオンクロマトグラム（TIC） 

（星印は香気成分のターゲット解析で同定されたピーク） 
 
 

 デコンボリューションによるデータ解析 
GCMSsolution™の AMDIS 連携アドイン機能を使用するこ

とで、GCMSsolution から AMDIS でのデコンボリューション
によるピーク検出および同定をシームレスに行うことがで
きます。さらに、検出・同定されたピークの保持時間情報及
び化合物情報は、GCMSsolution に反映され、より詳細な解
析を行うことができます。 

AMDIS でデコンボリューションされたピークは、指定し
たマススペクトルライブラリで化合物を同定します（ターゲ
ット解析）。また、検出されたピークに対して GCMSsolution
の自動定性機能を使用して NIST ライブラリ等での定性を行
うことができます（ノンターゲット解析）。 

本分析のトータルイオンクロマトグラム（TIC）を図 2 に
示します。デコンボリューションピークの定性には、AMDIS
に搭載されている香気成分ライブラリ（NISTFF）を使用しま
した。AMDIS での解析で、1384 のピークが検出され、その
うち 78 ピークについて化合物が同定されました。 

 
 香気成分のターゲット解析 

香気成分ライブラリを用いたターゲット解析では、78 の
化合物が同定されました。これらピークのうち、TIC では検
出が難しく、デコンボリューションによって同定できた化合
物がありました。その一例として、ゲラニオールのクロマト
グラムを図 3 に示します。ゲラニオールは、本分析の TIC 上
では隣接するカプロン酸のピークに埋もれており、TIC では
同定するのが困難でした。なお、ゲラニオールは、モノテル
ペンアルコールの 1 種で、ビールにおいてホップ由来の香気
成分として知られています。 

 
図 3 ゲラニオールのマスクロマトグラムと TIC 

 ノンターゲット解析 
香気成分以外の化合物について網羅的に同定したい場合

は、ノンターゲット解析を行います。AMDIS のデコンボリュ
ー シ ョ ン で 検 出 し た ピ ー ク の 保 持 時 間 情 報 か ら 、
GCMSsolution の自動定性機能を使用して NIST ライブラリ
による自動定性を行うことができます（図 4）。この際、マ
トリックスに埋もれているピークについては、リバースサー
チを適応することで、精度良く定性できます。 

 
図 4 GCMSsolution での自動定性 

 
 

ノンターゲットでの解析結果の一例として、図 5 に示す保
持時間 14.44 分のピークが trans-4-デセン酸エチルと同定さ
れました。 

 
図 5 trans-4-デセン酸エチルのマスクロマトグラムと TIC 

 
 まとめ 

デコンボリューションを用いることで、重なりあったピー
クから単一ピークを抽出し、化合物の同定を行うことができ
ました。GCMSsolution の AMDIS アドイン機能を用いること
で、デコンボリューションによる解析を支援します。同定し
た化合物について、多変量解析などを用いることで、これら
の成分のにおいへの寄与を探索することができます。 

 
GCMSsolution AMDIS Add-in については、弊社営業までお問い合わせください。 
GCMS-QP および GCMSsolution 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。 
InertCap は、ジーエルサイエンス株式会社の日本における登録商標です。 
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图 2 啤酒的总离子色谱图（TIC）
（星号标记为测试中鉴定的香气成分目标峰）

图 4 使用 GCMSsolution自动定性

图 3 牻牛儿醇的质谱与 TIC

图 5 反式 -4-癸烯酸乙酯的质谱和 TIC

■通过解卷积进行数据分析
利用 GCMSsolution™的附加功能 AMDIS，可以同时进行峰检测以

及化合物定性并将保留时间、化合物信息等记录到 GCMSsolution中，
以便后续更加详细地分析。

通过AMDIS解卷积在指定的质谱数据库中鉴定化合物（目标分析）。
另外，使用 GCMSsolution的自动定性功能，可以通过 NIST数据库等对
检测到的峰进行定性（非目标分析）。

本篇应用的总离子色谱图（TIC）如图 2所示。解卷积峰的定性使
用的是在 AMDIS上配置的香气成分数据库（NISTFF）。通过 AMDIS分析，
检测到 1384个峰，对其中的 78个峰进行了化合物鉴定。

■非目标分析
全面鉴定除香气成分之外的化合物时，进行非目标成分分析。根据

由 AMDIS解卷积检测到的峰保留时间信息，利用 GCMSsolution的自动
定性功能，可以通过 NIST数据库进行自动定性（图 4）。此时，被基质
掩盖的峰可以通过反向检索进行高精度定性。

作为非目标分析结果的一个示例，图 5所示的保留时间为 14.44

分钟的峰被鉴定为反式 -4-癸烯酸乙酯。

■香气成分的目标分析
在使用香气成分数据库的目标分析中，鉴定了 78种化合物。在上

述峰中包括使用 TIC难以检测，而通过解卷积可以进行鉴定的化合物。
例如，牻牛儿醇的色谱图如图 3所示。牻牛儿醇在本实验分析的 TIC上
被掩盖在相邻的己酸的峰之下，使用 TIC难以进行鉴定。牻牛儿醇是单
萜醇类的一种，是来自于啤酒花的香气成分。

■总结
通过使用解卷积，可以从相互重叠的峰中提取出单一的峰，进行化

合物的鉴定。通过使用 GCMSsolution的 AMDIS附加功能，对基于解卷
积的分析提供支持。针对鉴定的化合物，可以使用多变量分析等手段，
探索上述成分对气味的贡献度。
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