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主成分分析法评价树莓中挥发性香气成分 

气味活度值 

辛秀兰, 张  强*, 赵新颖, 李舜尧, 陈  亮, 李双石, 于海龙 

(北京电子科技职业学院生物工程学院, 北京  100029) 

摘  要: 目的  以气味活度值为依据, 采用主成分分析法评价树莓中典型性挥发性香气成分。方法  应用顶

空固相微萃取技术与气相色谱-质谱联用技术分离鉴定不同树莓的挥发性香气成分, 结合气味阈值评价 16 个

不同品种树莓的气味活度值, 并采用气味轮图法确定树莓的香气类型, 运用主成分分析评价树莓中不同香气

成分对整体香气的贡献。结果  Mac black 和 Bristol 主要香气成分是芳樟醇、香叶醇, 总气味活度值均低于

10, 以玫瑰香、花香和香脂香为代表香型; 其余 14 种树莓中 Reveille 总气味活度值最高, β-紫罗兰酮、α-紫罗

兰酮、芳樟醇、1-壬醛为关键性风味化合物, 香气类型以紫罗兰香为主, 以柑橘香和玫瑰花香为辅; 主成分分

析表明主成分 1 贡献率为 53.98%, 主成分 2 贡献率为 46.01%, Bristol 和 Mac black 与主成分 2 呈显著负相关

(P<0.05), 其余 14 个品种与主成分 1 呈显著正相关(P<0.05)。结论  芳樟醇、β-紫罗兰酮、α-紫罗兰酮、1-壬

醛对树莓香气的贡献最大, 是树莓的典型性挥发性香气成分。 
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Evaluation of the relative odor activity value of volatile aroma components in 
Rubus corchorifolius fruit by principal component analysis 

XIN Xiu-Lan, ZHANG Qiang*, ZHAO Xin-Ying, LI Shun-Yao, CHEN Liang,  
LI Shuang-Shi, YU Hai-Long 

(College of Biotechnology, Beijing Polytechnic, Beijing 100029, China) 

ABSTRACT: Objective  To evaluate the typical volatile aroma components in Rubus corchorifolius by principal 

component analysis based on odor activity value. Methods  The volatile aroma components of different Rubus 

corchorifolius were separated and identified by headspace solid phase microextraction and gas chromatography-mass 

spectrometry. The odor activity values of 16 different varieties of raspberries were evaluated combined with odor 

threshold. The aroma types of Rubus corchorifolius were determined by odor wheel chart method, and the 

contribution of different aroma components to the overall aroma was evaluated by principal component analysis. 
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Results  The main aroma components of Mac black and Bristol were linalool and geraniol, and the total odor 

activity values were lower than 10, with rose, flower and balsam as the representative aroma types. The highest total 

odor activity of reveille was found in the other 14 varieties of Rubus corchorifolius, the key flavor compounds were 

β-ionone, α-ionone, linalool and 1-nonaldehyde. The aroma types were mainly violet, with citrus and rose as the 

auxiliary. Principal component analysis showed that the contribution rate of principal component 1 (PC1) was 

53.98%, and that of principal component 2 (PC2) was 46.01%. Bristol and Mac black were significantly negatively 

correlated with PC2 (P<0.05), while the other 14 varieties were significantly positively correlated with PC1 (P<0.05). 

Conclusion  Linalool, β -ionone, α -ionone and 1-nonanal contribute the most to the aroma of Rubus corchorifolius, 

and they are the typical volatile aroma components of Rubus corchorifolius. 

KEY WORDS: Rubus corchorifolius; volatile aroma components; odor activity value; principal component analysis 
 
 

0  引  言 

树莓(Rubus corchorifolius)是小型落叶灌木, 蔷薇科植

物[1]。树莓果实色泽饱满艳丽, 典型性风味浓郁[2], 含有

树莓酮、水杨酸[3]、γ-氨基丁酸[4]、叶酸、β-谷甾醇等大

量生物活性成分, 其中鞣花酸含量远高于其他浆果类果

实 , 是促进保健功效的重要因子 , 增加了消费者对其的

喜爱程度[5]。 

香气是芳香挥发性化合物的复杂混合物总称, 对水果

的整体风味和消费者的接受度有着重要的影响[6]。树莓的

香气在世界范围内已经研究了 60 多年, 由于树莓在我国

引种较晚, 对树莓香气的研究也处于起步阶段[7]。树莓经

搅拌棒吸附萃取后的挥发性成分, 确定了(Z)-己烯醇、己

醛、(E)-2-己烯醛、2-庚烷酮、δ-辛内酯、δ-十内酯、香叶

醇、α-紫罗兰酮、β-紫罗兰酮、松油烯-4-醇等 30 余种化合

物[8‒9]。ANCOS 等[10]采用顶空固相微萃取技术研究了树莓

在冷藏过程中香气成分的变化, 确定树莓在保存 12 个月

后, 主要的香气成分是 α-紫罗兰酮(27%)、石竹烯(67%)等。

前人的研究表明树莓的香气成分复杂, 种类繁多且含量差

异较大, 这些因素导致了不同树莓的不同风味。 

食品香气的感官刺激分为嗅觉和味觉, 人们对不同水果的

兴趣主要取决于其挥发性香气, 即对其气味活度的评价[11]。

MARSILI 等[12]通过对葡萄酒气味活度值(odor activity value, 

OAV)的分析, 确定了 6 个表现最好的菌株作为工业发酵剂的

良好候选菌株。ANJA 等[13]通过气味活度值研究商业面包酵

母对面包香气的影响, 发现 2,3-丁二醇、3-甲基-1-丁醇、3-

甲基丁醛、己醛这 4 种香气成分是面包香气的重要来源。 

本 研 究 采 用 顶 空 固 相 微 萃 取 (headspace solid 

phase microextraction, HS-SPME)与气相色谱 -质谱

(gas chromategraphy-mass spectrometry, GC-MS)相结合的方法, 

在香气成分含量的基础上评价气味活度值, 采用主成分分

析法(principal component analysis, PCA)确定不同品种树莓

的特征挥发性香气成分, 旨在比较尚未被广泛研究树莓种

质资源的香气成分、含量及气味活度值。这些品种包括中国

本地品种和其他国家的一些品种, 以便改善树莓水果的品

质, 为今后的育种工作及产品加工提供数据支持。 

1  材料与方法 

1.1  实验材料 

1.1.1  树莓来源 

2019 年对 16 个树莓品种果实中挥发性香气成分的组

成和浓度进行了评估, 详见表 1。树莓种子资源由中国林

业科学院提供, 由河南洛阳德泽农林科技开发有限公司有

机种植基地引种, 树莓定植 3年, 采摘时间为 6~9月, 新鲜

的树莓果实在收获后立即被送到实验室, 并在‒18~‒24 ℃

的低温冰箱中保存, 备用。 

 
 

表 1  树莓品种 
Table 1  Raspberry varieties 

编号 品种 编号 品种 编号 品种 编号 品种 

1 Roline 5 Heritage  9 Autumn bliss 13 Canby 

2 Autumn please 6 Royalty 10 Autumn britten 14 Reveille 

3 Ferdo 7 Nova 11 Gold summt 15 Shawnee 

4 Euro red 8 Prelude 12 Bristol 16 Mac black 

注: 表中数字代表树莓品种的抽样顺序。 
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1.1.2  试剂与仪器 
氯化钠(分析纯, 天津市华东试剂厂)。 

7890A/5975C 气相-质谱联用仪、DB-5MS 色谱柱 

(30 m×250 µm, 0.25 µm)(美国 Agilent 公司); ZKSY-6 恒温

智能水浴锅(郑州长城科工贸有限公司)。 

1.2  香气成分顶空固相微萃取 

取一定量树莓冻果, 放入研钵中磨碎, 精确称量 10 g树

莓果浆放置于带有硅隔膜密封的 50 mL 的聚四氟乙烯小瓶

中, 并加入 4.5 g 氯化钠以促进挥发性化合物的释放。将带

有样品的 50 mL 聚四氟乙烯小瓶放置于 45 ℃水浴环境中, 

保温 30 min, 然后插入顶空固相微萃取针, 将二乙烯基苯/

碳 分 子 筛 / 聚 二 甲 基 硅 氧 烷 (divinylbenzene/carboxen/ 

polydimethylsiloxane, DVB/CAR/PDMS)固相萃取纤维暴露于

顶空, 距离样品 2.5 cm, 并在 50 ℃下吸附 30 min。吸附后收回

萃取头, 并迅速插入气相进样口, 推出萃取头, 解析 5 min。 

1.3  气相质谱条件 

色谱柱 DB-5MS (30 m×250 µm, 0.25 µm), 高纯氦气作

为载气, 流速为 1 mL/min, 进样口温度为 250 ℃。升温程序

为 40 ℃, 保温 2 min, 5 ℃/min 升温至 200 ℃, 保温 2 min, 

然后 10 ℃/min 升温至 250 ℃, 保温 1 min, 在 70 eV 离子

源(electron impact, EI)电子轰击下记录质谱。质谱四极杆温

度和离子源的温度分别为 150 ℃和 230 ℃。输送线温度为

280 ℃。质谱扫描范围为 35~625 amu。质谱扫描图谱与数

据系统库(NIST08.L)对比, 气相色谱峰面积归一化定量计

算出各香气成分样品中的相对含量。本研究只分析匹配度

大于 60%的组分。 

1.4  气味活度评价 

参考 SWIEGERS 等[14]的方法, OAV 值为树莓果肉中

发现的每种挥发性化合物相对浓度与水中气味感觉阈值

(odor threshold, OT)的比值。 

1.5  数据分析 

主成分分析将整体数据分解为得分和负荷, 得分与样

本(即本研究中的不同树莓品种)相关, 负荷与变量(即本研

究中的挥发性香气成分)相关。在主成分分析中, 新的变量

(主成分)是从样本的数据矩阵中构造出来的。PC1 是包含

最大可能信息量的轴, PC2 垂直于 PC1, PC1 的 2 个主要目

的是减少变量数和消除冗余。主成分分析是描述数据集中

主要趋势和检测可能的异常值的有效技术。 

2  结果与分析 

2.1  树莓挥发性香气成分含量分析 

如表 2 所示, 16 种树莓共鉴定出具有香味的 45 种香气

成分, 共同含有 1 种香气成分为 2-庚醇, 根据化学结构将

香气成分分为 6 类, 其中醇类 13 种、酮类 10 种、萜烯类

7 种、醛类 6 种、酯类 4 种和其他类 5 种, 变异系数分别

为 0.46、0.72、1.16、0.97、2.72、1.28。45 种香气成分中

有 10 种香气成分变异系数(coefficient of variations, CVs)超

过 100%, 变异系数最高的 4 种香气成分依次为(-)-α-松油

醇、松油烯-4-醇、丙醛、β-蒎烯, 18 种香气成分变异系数

介于 50%与 100%之间, 说明 16 种树莓香气成分种类与含

量差异较大。 

根据香气成分的百分含量确定 Mac black 与 Bristol 树

莓香气成分以(+)-α-蒎烯为主, 相对含量分别为 12.13%、

9.04%, 典型香气呈果香、木香、脂香。其余 14 个树莓品

种的主要香气成分为 : β-紫罗兰酮 (10.46%)、 2-庚醇

(10.12%)、 α-紫罗兰酮 (6.10%)、 α-蒎烯 (3.87%)、己醛

(3.86%)、芳樟醇(1.76%)、1-壬醛(1.25%)。 

2.2  树莓气味活度值分析 

如表3所示, 在确定的45种挥发性香气成分中, OAV≥0.1

的 12 种通常被认为是树莓的关键风味化合物[24‒25], 在具

有高气味活性的挥发性香气成分中, 确定了 2 种醇(芳樟醇, 

香叶醇), 3 种酮类(β-紫罗兰酮、β-大马士酮、α-紫罗兰酮), 3

种醛类(2-己烯醛、1-壬醛、己醛), 1 种烯萜类[(+)-α-蒎烯]。这

12 种香气成分兼具较高相对含量和较低香气阈值的特点。 

在 16 个品种树莓中, Bristol 主要香气成分为 1-壬醛、

香叶醇、芳樟醇, Mac black 主要香气成分为香叶醇、芳樟

醇、己醛、(+)-α-蒎烯, 其余 14 个树莓品种主要香气成分

是 β-紫罗兰酮、α-紫罗兰酮、芳樟醇、1-壬醛、己醛、(+)-α-

蒎烯。在 45 种香气成分中, β-紫罗兰酮的 OAV 最高, 赋予

树莓很容易感觉到的紫罗兰花香 [26]。表 3 中还包含

OAV<0.01(甲基庚烯醇、松油烯-4-醇、茴香脑、4-异丙基甲

苯、2-壬酮、α-律草烯)等成分, 普遍认为, OAV<0.01 的组分

也可能通过具有类似结构或气味成分的相乘效应来促进树

莓香气[27]。通过气味活度值分析表明, 树莓中 OAV≥0.1 的

12 种香气成分呈现树莓紫罗兰香和花香的主体香味, 并以

青草香和柑橘味为辅的修饰性风味, 以及独特但令人愉悦

的辛辣味。结合表 2 与 3, 发现 2-庚醇、2-庚酮、癸醛普遍

存在于树莓中且相对含量较高, 但由于阈值较高, 导致在分

析气味活度时, 这 3 种香气成分对树莓整体的贡献较小。 

2.3  香气轮分析 

参考 HONG 等[28]和郑宇等[29]的方法, 本研究以气味

活度值为评价指标, 建立挥发性香气与香气描述的联系, 

提出了具有相似气味描述的气味分类方法, 并依据不同品

种树莓的关系, 绘制树莓不同香气描述的气味活度香气轮

图, 如图 1 (NO.1~NO.5)所示。“香气轮”提供了树莓中不同

种类和香气成分的视觉图形, 它由 13 个香气轴组成, 分为

果香、花香、薄荷香、青草香、木香、紫罗兰花香、柑橘

香、樟脑香、杏仁香、玫瑰香、甜香、辛香、香脂香。 
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在图 1 NO.1中, 以 16个树莓样本作为变量绘制了雷

达图。可以看出, 1、3、5、7、8、9、10、11、13、14 等

品种具有丰富的香气。Reveille 总气味活度值最高, Golden 

Summt、Canby、Autumn Brittren 次之, Mac black 与 Bristol

的总气味活度值在<10 区域内, 气味活度较低, 且与其余

14 种树莓差异较大。图 1 (NO.2~NO.5)显示, 16 个品种中

除了 Mac black 和 Bristol 由玫瑰香、花香和香脂香组成外, 

其余 14 个树莓品种都显示出高紫罗兰香的特征, 典型的

柑橘和玫瑰花香感官描述, 并带有轻微的木香、青草香和

薄荷味。 

 

 
 

注: NO.1: 16 种树莓总气味活度值香气轮图; NO.2~NO.5: 不同品种树莓气味描述的香气轮状图。1 为 Roline; 2 为 Autumn please; 3 为

Ferdo; 4 为 Euro red; 5 为 Heritage; 6 为 Royalty; 7 为 Nova; 8 为 Prelude; 9 为 Autumn bliss; 10 为 Autumn britten; 11 为 Gold summt; 12 为

Bristol; 13 为 Canby; 14 为 Reveille; 15 为 Shawnee; 16 为 Mac black。 

图 1  16 种树莓不同气味描述的 OAV 香气轮状图 

Fig.1  OAVs aroma wheel diagrams described by different odors of 16 kinds of raspberries 
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2.4  主成分分析 

主成分分析是一种多变量数据分析技术, 用于降维

和显示 45 种挥发性香气成分与树莓样品之间的关系[30]。

图 2 结果表明: 主成分 1 (PC1)与主成分 2 (PC2)解释了

99.99%总数据的可变性。 

第一主成分解释了 53.98%数据的总变异性, 与 2-庚

醇、松油烯-4-醇、(-)-α松油醇、DL-薄荷脑、β-紫罗兰酮、

癸醛、丙醛、乙酸乙酯呈显著正相关。第二主成分解释了

46.01%数据的总变异性, 与 DL-甲基庚烯醇、α-紫罗兰酮、

(+)-α-蒎烯、α-律草烯呈显著负相关, 与 2-氢-1,1,6-三甲基

萘、2-庚酮、香叶基丙酮、乙酸乙酯呈正相关。Bristol 和

Mac black 与主成分 2 呈显著负相关, 其余 14 个品种与主

成分 1 呈显著正相关(P<0.05)(图 3)。 

结合图 3 与图 1 (NO.1)的分析表明: 14 个以紫罗兰香

气为主的品种的 OAV 值对树莓整体香气有显著的正贡献

(P<0.05)。芳樟醇、β-紫罗兰酮、α-紫罗兰酮、1-壬醛对树

莓香气的贡献最大, 是树莓的典型性香气。 

 

 
 

图 2  树莓香气成分主成分分析图 

Fig.2  Principal component analysis of aroma components in 
raspberry 

 

 
 

图 3  16 种树莓气味活度值主成分分析图 

Fig.3  Principal component analysis of OAVs in 16 kinds of 
raspberries 

3  结  论 

近年来, 对挥发性香气的研究成为食品品质分析的

热门方向, 但不同的检测及数据分析方法对食物中香气成

分贡献次序的确定存在着较大的差异。本研究采用顶空固

相微萃取技术与气相色谱-质谱联用技术, 应用气味阈值

计算 16 个不同品种树莓的气味活度值, 并采用气味轮图

法及主成分分析法评价树莓中的典型性风味化合物。通过

归一化面积法确定了 β-紫罗兰酮、2-庚醇、α-紫罗兰酮、

(+)-α-蒎烯、己醛、芳樟醇、1-壬醛是百分含量超过 1%的

香气成分, 并通过气味活度值及香气轮分析将 16 种树莓

分为两类 , 一类是以芳樟醇、香叶醇为主要香气成分的

Mac black 和 Bristol, 总气味活度值最低, 并以玫瑰香、花

香和香脂香为代表香型; 其余 14 个品种树莓以 β-紫罗兰

酮、α-紫罗兰酮为主要香气成分, 具有紫罗兰香的典型性

特征, 其中 Reveille 总气味活度最高且紫罗兰香气最强烈。

主成分分析表明主成分 1 与主成分 2 很好地解释了 16 种树

莓 99.99%的香气数据, β-紫罗兰酮、α-紫罗兰酮、芳樟醇、

1-壬醛是树莓的典型性香气。 

综上所述, 结合 16 种香气成分的百分含量、气味活

度值并通过香气轮及主成分分析得出 β-紫罗兰酮、α-紫罗

兰酮、芳樟醇是树莓的典型性风味化合物。由此可见, 单

一的检测技术或分析方法不能准确地判断食物中的典型性

香气成分, 不同食物主要香气成分的确定需要更合理更全

面的分析方法。本研究对 16 种树莓的香气研究和树莓的引

种栽培、加工利用提供理论依据和数据支持。 
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