
ユーザーベネフィット

Application 
News 香気成分を指標としたコーヒー豆の品種判別

前島 希、斎藤 良弘、佐川 岳人

ガスクロマトグラフ質量分析計 GCMS-TQ 8040 NX
GC-MS(/MS)香気分析用データベース Smart Aroma Database
統計解析ソフトウェア eMSTAT Solution

はじめに
一般的なコーヒー豆の品種はアラビカ種とカネフォラ種

の2種類に大別されます。中でもアラビカ種は風味に優れ、
嗜好品として好まれていますが、近年、アラビカ種100%と
謳いながらカネフォラ種を混入させて販売する事例が複数
報告されています1)。両者を判断する既存の手法としては、
卓上型NMR分光計を用いてコーヒー豆の親油性抽出物を分
析するという方法が報告されています1)。これは、カネフォ
ラ種には含まれるがアラビカ種ではほぼ検出されない16-O-
Methylcafestolをマーカーとする手法ですが、抽出や濃縮と
いった前処理が必要です。そこで本アプリケーションでは、
GC-MS/MSと統計解析ソフトウェアeMSTAT Solutionを用い、
より簡便かつ迅速にアラビカ種とカネフォラ種を判別する
手法について検討しました。

コーヒー豆の品種
一般的に嗜好品として親しまれているコーヒーとしては、

アラビカ種、カネフォラ種、リベリカ種の3種類が栽培され
ています。アラビカ種が最も生産量が多く、世界中のコー
ヒー生産量の6割以上を占めます。優れた香りと酸味を持ち、
品質が高いという特徴がありますが、高温多湿や病害虫に
弱く、生産が難しいという面があります。次いで生産量が
多いのがカネフォラ種です。カネフォラ種はそのほとんど
がロブスタという品種であり、この代表的な品種の名前で
呼ばれることが多くあります。カネフォラ種はアラビカ種
に比べて病害虫に強く、高温多湿な環境でも対応可能なた
め生産性に優れています。しかしながら特徴的な香りや苦
みが強いといった理由によりそれ自体の人気は低く、アラ
ビカ種とブレンドされたり、インスタントコーヒーや缶
コーヒーに使用されます。最後にリベリカ種ですが、こち
らは生産性が低く、アラビカ種に比べて酸味がなく苦みが
強いなどの理由からほとんど流通しておらず、生産地であ
る西アフリカ諸国などごく一部で消費されています。世界
で栽培されているコーヒーには100種類以上の品種がありま
すが、約99%の豆がアラビカ種またはカネフォラ種となっ
ています。

サンプルと分析方法
サンプルには同じ焙煎所で焙煎済みの市販のコーヒー豆

を使用しました。アラビカ種としてキリマンジャロ、ブラ
ジルブルボン、マンデリンG1、ブラジルNo.2 #18の4種を、
カネフォラ種としてベトナムロブスタおよびジャバロブス
タの2種を用意しました (表1)。それぞれをミルで破砕し、1 
gをスクリューバイアルに秤量、封入しました。揮発性成分
を 濃 縮 し て GC-MS へ 導 入 す る HS-SPME 法 を 用 い 、 GC-
MS(/MS)香気分析用データベースSmart Aroma Databaseに
登録されている条件を用いて分析しました (表2)。分析装置
にはGCMS-TQ8040 NXおよび多機能オートサンプラシステ
ムAOC-6000を使用しました (図1)。迅速分析が可能かどう
かを検証するために10度昇温の条件を採用し、各成分で安
定的な保持時間を得るために微極性カラムを使用しました。
定

表 1 サンプルリスト
品種 種

キリマンジャロ

アラビカ
ブラジルブルボン

マンデリンG1
ブラジルNo.2 #18
ベトナムロブスタ カネフォラ

(ロブスタ)ジャバロブスタ

表 2 分析条件
装置構成

GC-MS/MS : GCMS-TQ8040 NX
オートサンプラ : AOC-6000
カラム : SH-I-5Sil MS*1

(30 m, 0.25 mm I.D., df = 0.25 µm)
データベース : Smart Aroma Database

GC条件
キャリアガス : ヘリウムガス
気化室温度 : 250℃
注入モード : スプリットレス
カラムオーブン温度 : 50℃ (0 - 5 min) → 10℃/min (5 - 25 min) 

→ 250℃ (25 - 35 min)

MS条件
インターフェイス温度 : 250℃
イオン源温度 : 200℃
イオン化法 : EI
測定モード : Scan (m/z 35-400) またはMRM

*1 P/N: 221-75954-30

スキャンモードまたはMRMモードでデータ採取を行い、各
サンプルを3回ずつ分析しました。

図 1 GCMS-TQ 8040 NXと多機能オートサンプラシステムAOC-6000

 GC-MS(/MS)香気分析用データベースSmart Aroma Databaseを用いることで、簡便な香気成分の定性分析が可能です。
 統計解析ソフトウェアeMSTAT Solutionを用いることにより、直感的な統計解析と特徴成分の探索が可能です。
 多機能オートサンプラシステムAOC-6000により、前処理を必要とせずにコーヒー豆の香気成分を分析できます。
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Scanデータを用いた差異解析
まず、多変量解析ソフトウェアSignpost MS (Reifycs社製) 

を用いてScanデータの差異解析を行いました。アライメン
ト処理により210化合物がアサインされ、これらを用いた階
層クラスタリングの結果が図2となります。

図2より、アラビカ種は左側に、カネフォラ種は右側にク
ラスタリングされ、香気成分の分析によって両者の判別が
可能であることが示唆されました。

図 2 Scanデータを用いた階層クラスタリング

カネフォラ種アラビカ種

続いて、Signpost MSを用いて同じScanデータについて主
成分分析 (PCA) を行いました。(a)スコアプロットと (b) ロー
ディングプロットの結果を図3に示します。スコアプロット
より、アラビカ種は左側に、カネフォラ種は右側に集まっ
ており、こちらの解析においても両者を判別できることが
示唆されました。

カネフォラ種

アラビカ種

(a) Score plot (b) Loading plot

図 3 Scanデータを用いたPCA解析

MRMデータを用いた差異解析
Scanデータより、香気成分を用いた2グループの判別が可

能であることが示唆されました。そこで、感度や再現性の
高いデータを得て信頼性を向上させるため、MRMモードで
もデータ採取を実施しました。MRMの条件は約500種類の
香気成分の情報を収載するSmart Aroma Databaseを使用し
ました。

MRMモードでサンプルを分析したところ、Smart Aroma 
Databaseに登録されている香気成分のうち178化合物を定
性することができました。Signpost MSを用いたアライメン
トでは210化合物がアサインされており、それと比較すると
8割以上の化合物を定性できたと考えられます。

つぎに、 eMSTAT Solutionを用いて定性された化合物の
統計解析を行いました。eMSTAT Solutionでは非監督型であ
るPCAに加え、監督型である部分的最小二乗判別分析 (PLS-
DA) も可能です。PCAの結果を図4に、PLS-DAの結果を図5
に示します。解析には欠損がなかった175化合物を用いまし
た。PCAではアラビカ種が左側、カネフォラ種が右側と
なっており、PLS-DAでは反対にアラビカ種が右側、カネ
なって

カネフォラ種

図 4 MRMデータを用いたPCA解析

カネフォラ種

図 5 MRMデータを用いたPLS-DA解析

図 6 MRMデータを用いたデンドログラム (樹形図) 解析

カネフォラ種

アラビカ種

フォラ種が左側となっていますが、どちらも種ごとに分布
していることがわかります。PLS-DAはもちろん、PCAにお
いても両者を判別可能であることが示唆されました。

次に、取得したMRMデータを基にeMSTAT Solutionを用
いてクラスター分析を行い、デンドログラム (樹形図) を作
成しました (図6)。解析の結果、上部のクラスターにカネ
フォラ種、下部のクラスターにアラビカ種が分類され、品
種ごとの明確なグルーピングが確認されました。

つぎに、アラビカ種とカネフォラ種の判別にどのような
化合物が寄与しているかを調べました。PCAのスコアプ
ロット (図4) より、アラビカ種は左側、カネフォラ種は右側
に分布しており、第一主成分 (PC1) 軸上で明確に分離され
ています。この配置は各グループを特徴づける化合物の傾
向の違いを反映しています。対応するローディングプロッ
トを参照すると、原点より左側 (負の方向) に位置する化合
物は、スコアプロットで同じく左側に位置するアラビカ種
において面積値が高い傾向にあります。一方で、ローディ
ングプロットの原点より右側（正の方向）に位置する化合
物は、スコアプロットで右側に位置するカネフォラ種にお
いて高い値を示す傾向にあります。つまり、これらの化合
物のバランスの違いが両グループを左右に分ける主な要因
となっています。

まず、アラビカ種に共通して多く含まれる化合物として
5-Methyl furfural、Acetoin、Furaneol acetateがありました。
LabSolutions Insight GCMSを用いて解析したMSクロマトグ
ラムを図7に示します。eMSTAT Solutionでは、スコアプ
ロットやローディングプロットだけでなく箱ひげ図も簡単
に描くことができ、各成分の分布傾向を容易に可視化し比
較することが可能です。上記化合物に関する箱ひげ図 (図8) 
より、いずれもアラビカ種に多く含まれることが視覚的に
も確認できました。これらの成分は香ばしさやクリーミー
さと表現されることがあり、香りや酸味に優れるアラビカ
は

(a) Score plot (b) Loading plot

(a) Score plot (b) Loading plot

アラビカ種

アラビカ種
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eMSTAT Solutionを用いた判別モデル作成
eMSTAT Solutionは、主成分分析などの探索的解析だけで

なく、機械学習アルゴリズムを用いた判別モデルの作成も
可能です。本検討では、サポートベクターマシン (SVM) を
用い、未知のサンプルがアラビカ種かカネフォラ種かを判
別するモデルの精度検証を行いました。

具体的には、アラビカ種の4銘柄 (表1) を対象に、検証し
たい1銘柄を除いた残りの全データ (他のアラビカ種3銘柄＋
カネフォラ種2銘柄) を教師データとしてモデルを作成し、
除外した1銘柄を判別させました。その結果、いずれも85以
上のスコアで正しく「アラビカ種」として判別されました
(表4)。このことから、本手法で作成したモデルにより高い
精度で品種判別が可能であることが示唆されました。

eMSTAT Solitionを用いることで、複雑な工程を経ずに判
別モデルを作成できるため、高度な専門知識を必要とせず
に迅速で高度な解析を行うことが可能です。

まとめ
本アプリケーションでは、トリプル四重極型ガスクロマ

トグラフ質量分析計GCMS-TQ8040 NXと香気分析用データ
ベースSmart Aroma Databaseを用いて、コーヒー豆の香気
成分を指標とした品種判別の検討を行いました。

サンプルとして4種類のアラビカ種と2種類のカネフォラ
種を分析しました。Scanデータを用いた解析より両者を分
類できる傾向が確認できました。続いて、より高感度かつ
選択性の高いMRMモードでデータを取得し、統計解析ソフ
トウェアeMSTAT Solutionを用いて詳細な解析を実施しまし
た。その結果、PCAおよびクラスター分析において両品種
が明確に分離され、本手法による判別の有効性が示されま
した。また、判別モデルを作成し精度検証を行ったところ、
両者を判別できることが示唆されました。

以上のことから、本手法を用いることで香気成分分析に
よるコーヒー豆の品種判別が可能なことが示唆されました。
さらに、品種の特徴を決定づける成分の特定までを包括的
に行うことができました。

＜参考文献＞
1) Y. Gunning et al., Food Chem., 248, 52-60 (2018).
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図 8 PC1軸上で寄与の大きい代表的な化合物の箱ひげ図

表 3 PC1に寄与する代表的な香気成分

化合物名 Smart Aroma Databaseに
登録された官能情報

5-Methyl furfural almond, caramel, burnt sugar
Acetoin butter, cream

Furaneol acetate caramel
p -Vinylguaiacol clove, curry

Smart Aroma DatabaseはMRＭの情報だけでなくその化
合物がどのような香りとして評価されるかといった内容が
コメントとして付属しています。そのため、コメントを参
照することによりどのような香気成分であるか推測するこ
とが可能です (表3)。

図 7 PC1軸上で寄与の大きい代表的な化合物のMSクロマトグラム

表 4 eMSTAT Solutionを用いて作成したモデルによる品種判別結果
品種 スコア

キリマンジャロ 100
ブラジルブルボン 100

マンデリンG1 100
ブラジルNo.2 #18 85

種の特徴を裏付ける結果であると推測できます。
一 方、 カネ フォ ラ種 に多く含 まれ る化 合物 として は  

p -Vinylguaiacolがありました。この化合物は、清酒では薬
品臭のようなオフフレーバーとなることが知られており、
アラビカ種では含有量が低い傾向にありました。このこと
から、p -Vinylguaiacolがカネフォラ種特有の苦みや雑味に
寄与している化合物の一つである可能性が示唆されました。



 アンケート

関連製品 一部の製品は新しいモデルにアップデートされている場合があります。

 GCMS-TQ™ RX シリー
ズ
トリプル四重極型 ガスクロマトグラフ質
量分析計

 Smart Aroma
Database™
GC-MS(/MS)香気分析用データベース

 eMSTAT Solution
直接イオン化質量分析データ対応 統計解
析ソフトウェア

 AOC-6000 Plus
多機能オートサンプラシステム

関連分野

 食品・飲料  食品偽装

 価格お問い合わせ  製品お問い合わせ  技術お問い合わせ  その他お問い合わせ

Powered by TCPDF (www.tcpdf.org)

https://www.an.shimadzu.co.jp/forms/questionnaire/index.html?apl_id=26339&from_apl=26339
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=5887&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=5887&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=5887&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=5887&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=5887&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=5887&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=5887&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=5887&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=4651&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=4651&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=4651&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=4651&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=4651&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=4651&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=3426&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=3426&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=3426&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=3426&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=3426&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=4490&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=4490&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=4490&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?prod_id=4490&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?ind_id=280&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/system/redirect.html?ind_id=471&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/forms/price/index.html?page=webform_start&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/forms/product/index.html?page=webform_start&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/forms/technical-support/index.html?page=webform_start&apl_id=26339&from=apl
https://www.an.shimadzu.co.jp/forms/other/index.html?apl_id=26339&from=apl
http://www.tcpdf.org

