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摘要:
 

为研究湖南永州烟叶挥发性成分的差异,采用顶空-气相色谱-离子迁移谱(HS-GC-IMS)技术对不同

部位及成熟度烟叶中挥发性成分进行检测,并结合主成分分析、层次聚类分析和偏最小二乘法回归分析等

对比烟叶间挥发性成分含量的差异。 结果表明:从不同部位及成熟度烟叶样品中共鉴定出 69 种挥发性成

分;不同部位及成熟度烟叶样品中挥发性成分的含量均存在较明显的差异,且存在明显区域归属;共筛选出

26 种差异挥发性成分,其中,2-己酮、甲酸异戊酯、糠醛、2,6-二甲基吡嗪、2-甲氧基-3-异丁基吡嗪、乙酸乙

酯和香叶醇等成分在不同部位烟叶中的相对含量差异较大,而四氢噻吩,2-己酮、甲酸异戊酯、壬醛、乙酸、
吲哚、水杨醛和异丁醇等成分在不同成熟度烟叶中的相对含量差异较大,这些物质可用于区分不同部位烟

叶和成熟度烟叶。
关键词:顶空-气相色谱-离子迁移谱;烟叶部位;烟叶成熟度;挥发性成分
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0　 引言

烟叶是一种典型的、结构复杂的天然产物,也
是烟草制品的基础原料[1] ,其质量对烟草制品品质

起决定性作用。 烟叶部位是指烟叶在烟株上的着

生位置,在烟叶生产过程中,不同部位烟叶的质量

存在较明显的差别;烟叶成熟度是指烟叶在田间生

长发育和干物质累积至更适用于工业加工要求的

程度[2] ,是烟叶采收期的关键指标[3] ,成熟度好的

烟叶颜色均匀一致,叶片正反面颜色差异小、油分

足、色度浓。 烟叶的部位和成熟度与其化学成分、
香气和风味属性相关[4-5] ,可显著影响烟草工业的

可持续高质量发展和烟农的经济效益[6] 。
不同部位和成熟度的烟叶在多个方面存在差

异。 杨天旭等[7]以烟叶农艺性状、主要化学成分和

感官评吸为指标,研究了烟叶不同部位成熟度与质

量的关系,发现随着成熟度的提高,烟叶总氮含量

呈下降趋势;而中上部烟叶的总糖和还原糖含量则
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呈上升趋势;不同部位烟叶的评吸得分显示,成熟

度最低的烟叶得分最低。 陈乾锦等[8] 研究了不同

成熟度中、上部烟叶的外观特征和常规化学成分,
发现不同成熟度的中部烟叶间的差异较小,但当叶

面的 80% ~ 90%呈浅黄色、主脉超过 2 / 3 变白时,采
收表现最佳;而上部烟叶在叶面完全呈淡黄色、主
脉完全变白时的采收效果明显优于其他成熟度烟

叶。 兰金隆等[9] 通过烟叶常规化学成分和感官评

吸等指标研究了不同部位烤烟的适宜采收成熟度,
发现不同黄化阶段采收的烟叶,经烘烤后其常规化

学成分和感官评吸结果均具有明显差异。 上述有

关烟叶部位及成熟度的研究仅涉及烟叶常规化学

成分、外观特性和感官评吸的分析,未从挥发性成

分差异角度进行有效区分,且外观特性和感官评吸

等方法易受主观因素影响,仅适用于经验丰富的技

术人员。 因此,明确不同部位及成熟度烟叶挥发性

成分的差异,实现不同部位及成熟度烟叶的区分,
对高品质卷烟产品的原料提供具有重要意义。

目前,针对不同烟叶挥发性成分差异的研究大

多采用气相色谱-质谱联用(GC-MS) [10] 、近红外光

谱[11] 、电子鼻[12]等技术,其中气相色谱-质谱联用

技术存在样品前处理过程繁琐且重复性差等缺陷;
近红外光谱技术存在光谱之间干扰大、数据分析困

难等问题;电子鼻技术无法有效区分香型相似的烟

草挥发性成分[13] 。 然而,顶空-气相色谱-离子迁

移谱(HS-GC-IMS)结合了 GC 的高选择性和 IMS 的

高灵敏度, 可快速匹配分析样品中的化合物信

息[14] ,具有检测速度快、灵敏度高、数据直观可视

化、操作简便、样品制备步骤简单等优点[15-16] ,已应

用于 香 辛 料[17] 、 药 膳[18] 、 酱 调 料[19] 、 茶[20] 、 药

材[21] 、烟草制品[22] 、食品[23-25]等样品中挥发性风味

物质的指纹图谱关联性分析,但目前尚未见将 HS-
GC-IMS 技术应用于不同部位及成熟度烟叶挥发性

成分差异分析的相关报道。 鉴于此,本研究拟采用

HS-GC-IMS 技术分析不同部位及成熟度烟叶的挥

发性成分含量,结合化学计量学等多元统计手段对

数据进行可视化差异判别分析,明确不同部位及成

熟度烟叶挥发性成分的差异,以期为烟叶质量控制

及品质评价提供参考。

1　 材料和方法

1. 1　 主要材料、试剂与仪器

主要材料:湖南永州上部欠熟烟叶(BU)、上部

成熟烟叶( BR)、上部完熟烟叶( BM)、中部欠熟烟

叶( CU )、 中部成熟烟叶 ( CR )、 中部完熟烟叶

(CM),由深圳烟草工业有限责任公司的专业技术

人员于 2023 年 7 月份在湖南永州烟站对烟叶部位、
成熟度进行判别和采收,编烟装烟后进行烘烤,压
缩打包,备用。

主要仪器:FlavourSpec 型 HS-GC-IMS 仪,德国

G. A. S 公司;BP210 s 型天平,德国 Sartorius 公司;
YB- 150 型多功能粉碎机,永康市速锋工贸有限

公司。

1. 2　 实验方法

1. 2. 1　 样品前处理 　 分别取不同部位、成熟度烟

叶,经粉碎、 研磨、 过 40 目筛后, 分别准确称量

0. 25
 

g 烟叶粉末(精确至 0. 01
 

g),置于 20
 

mL 专用

顶空进样瓶中,使用 HS-GC-IMS 仪检测不同烟叶样

品的挥发性成分含量。
1. 2. 2　 HS-GC-IMS 检测条件　 HS 条件为:样品经

孵化炉 50
 

℃条件下孵化 15
 

min,进样体积 500
 

μL,
取样深度 35

 

mm。 GC-IMS 条件为:MXT-5 色谱柱

(15
 

m× 0. 53
 

mm × 1. 0
 

μm);进样口温度 80
 

℃ ;载
气 / 漂移气为高纯氮气;载气流速为初始流速 2

 

mL /
min,保持 2

 

min,10
 

min 时升至 10
 

mL / min,25
 

min
时升至 100

 

mL / min,保持至 30
 

min;漂移气流速为

150
 

mL / min;漂移管温度 50
 

℃ ;放射源为氚源;离子

化模式为正离子模式。

1. 3　 数据处理与分析

利用 HS-GC-IMS 仪配套的 Laboratory
 

Analytical
 

Viewer 分析软件查看谱图,绘制离子迁移谱图和指

纹图谱;利用该仪器内置 NIST 和 IMS 数据库进行

峰定性;采用归一化法对挥发性全组分进行定量处

理。 使用 R 语言绘制主成分、层次聚类、柱状含量

占比图、指纹图谱相似度相关性热图和聚类热图。
结合主成分分析( PCA)、层次聚类分析( HCA)、偏
最小二乘法回归分析( OPLS-DA)等对比烟叶间挥

发性成分含量的差异,采用 SPSS 对挥发性成分相
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对含量进行方差分析和事后检验;使用 SIMCA
 

14. 1
进行 OPLS-DA 分析;每组实验平行测定 6 次,以(平
均值±标准差)表示。

2　 结果与分析

2. 1　 挥发性成分 HS-GC-IMS 谱图分析

不同部位及成熟度烟叶样品挥发性成分的 HS-
GC-IMS 三维谱图如图 1 所示。 由图 1 可知,不同烟

叶样品中挥发性成分峰值信号分布较为相似,但离

子强度有一定区别。 将漂移时间和反应离子峰

(RIP)归一化后得到 HS-GC-IMS 二维谱图(见图 2),
其中,颜色代表该挥发性成分的信号强度,其中蓝

色代表挥发性成分的信号强度较低(颜色越深,强
度越低),红色则代表挥发性成分的信号强度较高

图 1　 不同部位及成熟度烟叶样品挥发性
成分的 HS-GC-IMS 三维谱图

Fig. 1　 HS-GC-IMS
 

3D
 

spectrum
 

of
 

volatile
 

composition
 

of
 

tobacco
 

leaves
 

with
 

different
 

parts
 

and
 

maturity

(颜色越深,强度越高),每个点代表一种挥发性成

分。 由图 2 可知,二维谱图可较为直观地呈现不同

部位及成熟度烟叶间的挥发性成分差异,烟叶样品

中挥发性成分在前 1200
 

s 内完成 GC 分离,在 12
 

ms
内完成 IMS 分离,各样品的挥发性成分离子信号位

置、数量较为相似,颜色存在区别,说明不同样品所

含挥发性成分的种类基本一致,但含量存在差异。
以 BU 样品谱图为参照,其余样品谱图扣除参照后

绘制差异对比图(见图 3),其中,红色表示该挥发性

成分的浓度高于 BU 样品对应成分的浓度,蓝色则

相反,白色表示挥发性成分含量一致。 由图 3 可知,
六组样品中不同成熟度烟叶样品中(BR 和 BM,CU、
CR 和 CM)挥发性成分种类及含量较为接近,但不

同部位烟叶样品中挥发性成分种类及含量存在一

定的差异。

2. 2　 烟叶挥发性成分含量对比分析

通过 HS-GC-IMS 共检测到 84 种挥发性成分,
以挥发性成分的漂移时间、保留时间与 HS-GC-IMS
联用仪内置的 NIST 和 IMS 数据库进行比较定性,
定性出 69 种挥发性成分,其中包含二聚体和三聚

体[26] 。 不同部位及成熟度烟叶挥发性成分相对含

量见表 1。 由表 1 可知,69 种挥发性成分包括醇类

图 2　 不同部位及成熟度烟叶样品挥发性成分的 HS-GC-IMS 二维谱图
Fig. 2　 HS-GC-IMS

 

2D
 

spectrum
 

of
 

volatile
 

composition
 

of
 

tobacco
 

leaves
 

with
 

different
 

parts
 

and
 

maturity
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(8 种)、醛类(14 种)、酮类(11 种)、酯类(10 种)、
酸类(2 种)、醚类(6 种)、萜烯类(3 种) 和其他类

(15 种),上部烟叶中正丁醇(单体)、二甲基二硫

醚、二烯丙基硫醚、二乙基二硫醚(二聚体)等相对

含量较高;中部烟叶中乙酸乙酯、香叶醇、2,6-二甲

基吡嗪、2,3,5-三甲基吡嗪(单体)、2-环己烯-1-
酮、2-甲氧基-3-异丁基吡嗪、(E) -2-庚烯醛(单

体)等相对含量较高。 对挥发性成分的相对含量进

行方差分析和事后检验,结果表明不同部位及成熟

度烟叶挥发性成分大多存在显著差异。
不同部位及成熟度烟叶样品中挥发性成分占

比如图 4 所示。 由图 4 可知,6 种烟叶样品中醛类、
酮类、酯类、醚类、醇类和其他成分在烟叶样品中

　 　

含量较高,是烟叶样品中的主要挥发性成分,另外,
还检测到少量的酸类和萜烯类化合物。 上部烟叶

中酮类、醚类、酸类和其他类成分含量较高,而中部

烟叶中萜烯类、醛类、酯类和醇类成分含量较高。
随着成熟度提高,上部烟叶中的醚类、酮类和其他

类成分呈降低趋势,萜烯和醇类成分逐渐增加,酯
类和醛类成分则先升高并保持不变;酸类成分则变

化较小;而中部烟叶中萜烯和酸类成分含量逐渐减

小,醛类和其他类成分先增加后基本不变,醇类、酮
类、醚类和酯类成分含量变化较小。

对不同烟叶样品的指纹图谱进行相似度计算,
计算结果以指纹图谱相似度相关性热图形式显示

(见图 5)。 由图 5 可知,各重复平行实验组内重现

图 3　 以 BU 样品为参比的气相离子迁移谱差异图
Fig. 3　 Gas-phase

 

ion
 

mobility
 

spectra
 

with
 

sample
 

BU
 

as
 

reference

表 1　 不同部位及成熟度烟叶挥发性成分相对含量
Table

 

1　 Identified
 

volatile
 

constituents
 

of
 

tobacco
 

leaves
 

with
 

different
 

parts
 

and
 

maturity %
类别 名称 BU BR BM CU CR CM

醇类
(8 种)

糠(基)硫醇 M 0. 00±0. 00e 0. 17±0. 02a 0. 09±0. 01b 0. 06±0. 01c 0. 04±0. 00d 0. 07±0. 03bc

乙醇 0. 95±0. 11d 1. 17±0. 15c 1. 52±0. 10ab 1. 65±0. 05a 1. 49±0. 10e 1. 40±0. 09b

异丁醇 0. 43±0. 04d 0. 58±0. 03c 0. 67±0. 05b 0. 60±0. 05c 0. 57±0. 03c 1. 17±0. 05a

1-戊烯-3-醇 0. 04±0. 01e 0. 41±0. 11d 0. 74±0. 05c 0. 98±0. 07a 0. 78±0. 09bc 0. 84±0. 03b

正丁醇 M 1. 99±0. 11a 1. 58±0. 06b 1. 25±0. 05c 0. 99±0. 03d 0. 93±0. 03e 1. 00±0. 02d

正丁醇 D 0. 20±0. 04d 0. 17±0. 03d 0. 29±0. 05cd 0. 96±0. 02a 0. 62±0. 06b 0. 38±0. 08c

香叶醇 0. 38±0. 01f 0. 63±0. 05e 0. 72±0. 05d 0. 79±0. 01c 1. 14±0. 02a 0. 92±0. 02b

糠(基)硫醇 D 1. 59±0. 22c 1. 11±0. 06b 1. 15±0. 04c 0. 83±0. 06ab 0. 70±0. 03a 0. 82±0. 01b

小计 5. 58±0. 21cd 5. 82±0. 19c 6. 43±0. 27ab 6. 86±0. 24a 6. 27±0. 18b 6. 60±0. 19ab
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表1(续)
类别 名称 BU BR BM CU CR CM

醛类
(14 种)

丙醛 M 1. 62±0. 27ab 0. 88±0. 14c 1. 37±0. 07b 1. 51±0. 20ab 1. 75±0. 32a 1. 69±0. 16a

丙醛 D 4. 20±0. 63ab 4. 40±0. 21a 4. 07±0. 05abc 3. 59±0. 15d 3. 77±0. 04cd 3. 84±0. 08bcd

正丁醛 0. 23±0. 06d 0. 34±0. 05c 0. 38±0. 06f 0. 57±0. 08b 0. 73±0. 09e 0. 79±0. 06a

3-甲硫基丙醛 0. 93±0. 13a 0. 28±0. 04b 0. 40±0. 08b 0. 22±0. 05c 0. 21±0. 03b 0. 40±0. 05d

正戊醛 0. 16±0. 06d 0. 40±0. 08c 0. 44±0. 08bc 0. 68±0. 09a 0. 50±0. 04b 0. 24±0. 04d

水杨醛 0. 59±0. 06c 1. 58±0. 14a 1. 66±0. 06a 1. 51±0. 11a 1. 27±0. 06b 1. 28±0. 04b

2-甲基-2-戊烯醛 1. 02±0. 09c 1. 47±0. 04a 0. 33±0. 05b 1. 43±0. 02a 1. 33±0. 05b 1. 43±0. 04a

2-己烯醛 M 0. 83±0. 12d 0. 84±0. 06b 0. 98±0. 05a 0. 59±0. 01bc 0. 92±0. 04c 1. 01±0. 09bc

2-己烯醛 D 0. 20±0. 03a 0. 46±0. 01b 0. 51±0. 03d 0. 43±0. 01c 0. 40±0. 03c 0. 44±0. 06cd

枯茗醛 4. 28±0. 11c 5. 23±0. 19a 4. 99±0. 03b 4. 99±0. 11b 4. 86±0. 15b 4. 88±0. 10b

(E) -2-庚烯醛 M 0. 92±0. 10c 0. 75±0. 03d 0. 54±0. 02e 1. 50±0. 07a 1. 42±0. 05b 1. 39±0. 02b

(E) -2-庚烯醛 D 0. 18±0. 02d 0. 40±0. 03c 0. 64±0. 04a 0. 61±0. 09a 0. 64±0. 07a 0. 51±0. 03b

壬醛 0. 19±0. 04c 0. 25±0. 07c 0. 99±0. 16a 0. 51±0. 14b 0. 44±0. 07b 0. 19±0. 04c

糠醛 0. 61±0. 04c 0. 65±0. 10c 0. 60±0. 06e 1. 17±0. 09b 1. 30±0. 03a 1. 08±0. 08b

小计 15. 96±0. 18c 17. 93±0. 22b 17. 90±0. 30b 17. 80±0. 33b 19. 54±0. 23a 19. 17±0. 16a

酮类
(11 种)

2-己酮 1. 28±0. 09a 0. 88±0. 03c 0. 77±0. 01d 0. 72±0. 02e 0. 52±0. 04f 1. 07±0. 05b

丙酮 7. 65±0. 30a 6. 32±0. 41b 5. 64±0. 20c 3. 73±0. 34e 4. 71±0. 23d 4. 86±0. 18d

过氧化乙酰丙酮 0. 84±0. 08d 0. 96±0. 13c 0. 92±0. 06cd 1. 27±0. 04a 1. 09±0. 10b 1. 28±0. 04a

4,5-二氢-3(2H) -
噻吩酮 2. 39±0. 09b 2. 75±0. 52a 2. 51±0. 12b 2. 83±0. 13a 2. 89±0. 07a 1. 90±0. 14c

2,3-丁二酮 0. 52±0. 13bc 0. 44±0. 08c 0. 84±0. 04a 0. 56±0. 04b 0. 46±0. 04bc 0. 49±0. 04bc

3-辛酮 0. 44±0. 02b 0. 43±0. 06b 0. 38±0. 04c 0. 56±0. 01a 0. 34±0. 05c 0. 37±0. 01c

1-戊烯-3-酮 0. 89±0. 06a 0. 82±0. 16ab 0. 90±0. 06a 0. 85±0. 05ab 0. 73±0. 05bc 0. 63±0. 06c

环戊酮 0. 09±0. 04d 0. 34±0. 07c 0. 75±0. 05a 0. 61±0. 04b 0. 58±0. 01b 0. 37±0. 11c

5-甲基-3-庚酮 0. 64±0. 06d 0. 68±0. 07d 0. 69±0. 04d 0. 79±0. 04c 1. 14±0. 03a 0. 95±0. 03b

2-环己烯-1-酮 0. 05±0. 01e 0. 08±0. 01d 0. 12±0. 01c 0. 38±0. 03b 0. 45±0. 02a 0. 46±0. 02a

3-羟基-2-丁酮 0. 22±0. 03e 0. 45±0. 01b 0. 52±0. 01a 0. 41±0. 01c 0. 39±0. 03c 0. 34±0. 01d

小计 15. 01±0. 31a 14. 15±0. 19b 14. 04±0. 28b 12. 71±0. 12d 13. 30±0. 29c 12. 72±0. 31d

酯类
(10 种)

甲酸异戊酯 0. 49±0. 11a 0. 24±0. 06b 0. 21±0. 07b 0. 16±0. 03c 0. 08±0. 01d 0. 47±0. 07a

丙酸异丁酯 0. 49±0. 05b 0. 62±0. 09a 0. 58±0. 03a 0. 40±0. 04c 0. 63±0. 04a 0. 58±0. 04a

乙酸乙酯 0. 19±0. 09d 0. 69±0. 11c 0. 79±0. 10c 2. 62±0. 30b 2. 96±0. 32a 2. 85±0. 12ab

2-甲基丁酸甲酯 0. 18±0. 09b 0. 11±0. 01b 0. 14±0. 03b 0. 17±0. 02b 0. 33±0. 12a 0. 20±0. 06b

(E) -2-己烯酸乙酯 0. 00±0. 00e 0. 33±0. 09b 0. 40±0. 02a 0. 27±0. 04c 0. 17±0. 01d 0. 17±0. 01d

苯乙酸甲酯 M 1. 28±0. 16abc 1. 34±0. 05ab 1. 18±0. 05c 1. 37±0. 06a 1. 23±0. 06bc 1. 24±0. 04bc

苯乙酸甲酯 D 1. 17±0. 16a 1. 15±0. 04ab 0. 97±0. 04c 1. 16±0. 07ab 1. 04±0. 07bc 1. 11±0. 03ab

2-甲基丁酸丁酯 0. 82±0. 18a 0. 74±0. 02a 0. 73±0. 03a 0. 43±0. 02b 0. 54±0. 02c 0. 55±0. 01bc

苯乙酸甲酯 T 1. 69±0. 01a 1. 63±0. 02b 1. 48±0. 04c 1. 38±0. 03d 1. 38±0. 04d 1. 40±0. 03d

3-羟基丁酸乙酯 0. 00±0. 00d 0. 07±0. 01c 0. 11±0. 02c 0. 33±0. 03b 0. 34±0. 01b 0. 54±0. 09a

小计 6. 31±0. 15e 6. 92±0. 19d 6. 59±0. 15de 8. 29±0. 11c 8. 70±0. 16b 9. 11±0. 18a

酸类
(2 种)

吲哚-3-丙酸 0. 69±0. 04b 0. 86±0. 10a 0. 61±0. 13bc 0. 85±0. 14a 0. 49±0. 04cd 0. 37±0. 15d

乙酸 0. 95±0. 10b 0. 92±0. 10b 1. 35±0. 11a 0. 88±0. 05bc 0. 78±0. 08c 0. 54±0. 04d

小计 1. 64±0. 15b 1. 78±0. 19ab 1. 96±0. 23a 1. 73±0. 17ab 1. 27±0. 12c 0. 91±0. 14d

萜烯类
(3 种)

β-月桂烯 1. 19±0. 09a 0. 97±0. 11b 0. 62±0. 06d 0. 85±0. 07c 0. 66±0. 03d 0. 63±0. 04d

β-蒎烯 0. 59±0. 04d 0. 74±0. 04bc 0. 70±0. 05c 0. 86±0. 03a 0. 78±0. 02b 0. 71±0. 03c

p-伞花烃 1. 93±0. 25c 1. 68±0. 14c 3. 03±0. 12b 3. 88±0. 17a 2. 66±0. 08b 1. 85±0. 09c

小计 3. 71±0. 17c 3. 39±0. 25cd 4. 35±0. 18b 5. 59±0. 25a 4. 10±0. 17b 3. 19±0. 22d
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表1(续)
类别 名称 BU BR BM CU CR CM

醚类
(6 种)

二甲基硫醚 0. 42±0. 05ab 0. 59±0. 09a 0. 31±0. 06bc 0. 18±0. 03c 0. 16±0. 04c 0. 28±0. 05bc

二丁基硫醚 0. 86±0. 08a 0. 49±0. 03c 0. 56±0. 03bc 0. 72±0. 03ab 0. 79±0. 08a 0. 71±0. 11ab

二甲基二硫醚 1. 20±0. 08b 1. 44±0. 05a 1. 38±0. 06a 1. 38±0. 06a 1. 18±0. 08b 1. 18±0. 07b

二烯丙基硫醚 2. 30±0. 06a 1. 99±0. 08b 1. 73±0. 06c 1. 69±0. 06c 1. 57±0. 05d 1. 55±0. 03d

乙基二硫醚 M 1. 36±0. 16de 1. 49±0. 10cd 1. 32±0. 08e 1. 58±0. 15bc 1. 74±0. 13ab 1. 82±0. 09a

乙基二硫醚 D 0. 74±0. 07a 0. 67±0. 04b 0. 48±0. 02c 0. 37±0. 02d 0. 35±0. 01d 0. 33±0. 00d

小计 6. 88±0. 22a 6. 67±0. 19a 5. 78±0. 17b 5. 92±0. 19b 5. 79±0. 17b 5. 87±0. 11b

其他类
(15 种)

四氢呋喃 1. 16±0. 08a 0. 97±0. 14b 0. 69±0. 06c 0. 14±0. 03f 0. 32±0. 04d 0. 29±0. 04e

苯胺 7. 55±0. 20a 5. 33±0. 22b 5. 05±0. 03c 4. 12±0. 15d 5. 04±0. 09c 5. 00±0. 12c

2,3,5-三甲基吡嗪 M 1. 23±0. 12a 1. 06±0. 16a 1. 85±0. 12b 1. 95±0. 10c 2. 10±0. 10d 1. 84±0. 07c

四氢噻吩 8. 44±0. 10a 7. 70±0. 23b 6. 87±0. 19c 6. 62±0. 18d 6. 23±0. 18e 6. 31±0. 13e

2-庚基呋喃 0. 11±0. 05c 0. 03±0. 00d 0. 12±0. 03c 0. 24±0. 07b 0. 67±0. 07a 0. 71±0. 10a

2-甲基吡嗪 M 1. 55±0. 16c 1. 82±0. 55a 1. 64±0. 05bc 1. 68±0. 07b 1. 54±0. 06c 1. 53±0. 04c

2-甲基吡嗪 D 2. 27±0. 11a 2. 11±0. 10b 1. 77±0. 06c 1. 77±0. 07c 1. 57±0. 07d 1. 60±0. 04d

5,6,7,8-四氢喹喔啉 0. 11±0. 05e 0. 42±0. 03b 0. 70±0. 08a 0. 28±0. 04d 0. 35±0. 03c 0. 38±0. 02f

吲哚 1. 17±0. 12b 0. 92±0. 20c 1. 81±0. 19a 0. 91±0. 03c 1. 26±0. 11b 1. 11±0. 10b

2-乙基吡嗪 0. 23±0. 03d 0. 39±0. 04b 0. 22±0. 02d 0. 34±0. 02c 0. 32±0. 01c 0. 50±0. 02a

2,3-二甲基吡嗪 0. 25±0. 04e 0. 39±0. 02b 0. 32±0. 02d 0. 35±0. 02cd 0. 37±0. 02bc 0. 46±0. 02a

2,5-二甲基吡嗪 0. 45±0. 09a 0. 42±0. 06ab 0. 28±0. 04cd 0. 34±0. 07bc 0. 21±0. 04d 0. 25±0. 08cd

2,6-二甲基吡嗪 0. 12±0. 02d 0. 09±0. 01d 0. 05±0. 01e 0. 70±0. 06b 0. 83±0. 03a 0. 66±0. 02c

2,3,5-三甲基吡嗪 D 0. 15±0. 04c 0. 19±0. 04c 0. 17±0. 01c 0. 26±0. 04b 0. 20±0. 02c 0. 36±0. 04a

2-甲氧基-3-
异丁基吡嗪

0. 09±0. 02c 0. 11±0. 01c 0. 09±0. 02c 0. 56±0. 17b 0. 89±0. 17a 0. 66±0. 04b

小计 24. 88±0. 91a 21. 95±0. 72b 21. 63±0. 59b 20. 26±0. 46c 21. 90±0. 37b 21. 66±0. 26b

　 注:M、D、T 分别代表单体、二聚体、三聚体;同一成分含量后不同小写字母表示差异达到 P<0. 05 显著水平。

图 4　 不同部位及成熟度烟叶样品中
挥发性成分占比

Fig. 4　 Relative
 

contents
 

of
 

volatile
 

components
 

in
 

different
 

parts
 

and
 

maturity
 

of
 

tobacco
 

leaves

性较好,不同烟叶样品组间存在差异,其中不同部

位烟叶样品间指纹图谱的相似度较低,表明其挥发

性成分存在较大差异;上部烟叶不同成熟度的挥发

性成分有较明显差异,而中部烟叶不同成熟度挥发

性成分有一定的差异。

2. 3　 不同部位及成熟度烟叶挥发性成分差异

分析

不同部位及成熟度烟叶样品 PCA 和 HCA 分析

结果如图 6 所示。 由图 6a)可知,PC1 和 PC2 的方

差贡献率分别为 69%和 15%,累积贡献率达 84%,
表明经 PCA 降维变换后仍可表征原有数据的大部

分信息[27] ,不同组间样品有效聚拢且存在明显区域

归属;由图 6b)可知,HCA 与 PCA 分析结果较一致,
进一步说明不同部位及成熟度烟叶的挥发性成分

存在显著差异,同时也表明 HS-GC-IMS 技术在烟叶

挥发性成分测定分析方面具有较好的应用效果。
采用 OPLS-DA 对挥发性成分进行模型拟合,不

同部位及成熟度烟叶样品挥发性成分 OPLS-DA 分

析、模型置换检验结果及 VIP(变量投影重要性因

子)值如图 7 所示。 由图 7a)可知,OPLS-DA 模型可

实现对不同烟叶样品的有效区分, 其中 R2
x 为
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0. 945,R2
y 为 0. 945,Q2 为 0. 92,因 R2 和 Q2 值均较

佳,表明模型拟合良好,预测结果稳定可接受,有较

好的解释度[28] 。 200 次交叉置换检验结果显示,预
测指数 Q2 与 Y 轴相交于负半轴,证明该模型能进

行准确预测,且不存在过拟合[29] ,因此该模型可用

于鉴别和分析不同部位及成熟度烟叶的差异。
VIP 为 OPLS-DA 模型的关键变量,通常认为

VIP> 1 的成分可作为区分不同样本中的差异性成

分,因此,以 VIP>1 且相对含量存在显著差异为筛

选标准[30] ,共筛选出 26 种差异挥发性成分:2 -己

酮、甲酸异戊酯、苯胺、四氢呋喃、丙酮、正丁醇 M、四
氢噻吩、(E) -2-庚烯醛 M、糠醛、2,6-二甲基吡嗪、
2-甲氧基-3-异丁基吡嗪、乙酸乙酯、香叶醇、2-庚

基呋喃、丙醛 M、异丁醇、吲哚、乙酸壬醛、2,3,5-三
甲基吡嗪 M、1-戊烯-3-醇、正丁醇 D、p-伞花烃、4,
5-二氢-3(2H) -噻吩酮、枯茗醛和水杨醛。

图 5　 HS-GC-IMS 指纹图谱相似度相关性热图
Fig. 5　 Clustering

 

heat
 

map
 

of
 

similarity
 

correlation
 

of
 

HS-GC-IMS
 

fingerprint

图 6　 不同部位及成熟度烟叶样品 PCA 和 HCA 分析结果
Fig. 6　 PCA

 

results
 

and
 

hierarchical
 

clustering
 

results
 

of
 

tobacco
 

leaves
 

with
 

different
 

parts
 

and
 

maturity
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图 7　 不同部位及成熟度烟叶样品挥发性成分 OPLS-DA 分析、模型置换检验结果及 VIP 值
Fig. 7　 OPLS-DA,

 

model
 

permutation
 

test
 

results
 

and
 

VIP
 

for
 

volatile
 

constituents
 

in
 

tobacco
 

leaves
 

with
 

different
 

parts
 

and
 

maturity

　 　 以上述 26 种成分绘制不同部位及成熟度烟叶

样品差异挥发性成分聚类热图,结果如图 8 所示。
由图 8 可知,这 26 种成分在不同部位和成熟度的烟

叶内含量存在显著差异。 上部烟叶的 2-己酮、甲酸

异戊酯、苯胺、四氢呋喃、丙酮、正丁醇 M、四氢噻吩

等成分含量显著高于中部烟叶,而(E)-2-庚烯醛 M、
糠醛、2,6-二甲基吡嗪、2-甲氧基-3-异丁基吡嗪、
乙酸乙酯、香叶醇、2-庚基呋喃、丙醛 M、异丁醇等

成分在中部烟叶中含量显著高于上部烟叶。
随着烟叶成熟度增加,在上部烟叶中,香叶醇、

异丁醇、壬醛、1-戊烯-3-醇、水杨醛等成分含量逐

渐增大,而 2-己酮、甲酸异戊酯、苯胺、四氢呋喃、丙
酮、正丁醇 M、四氢噻吩、(E) -2-庚烯醛 M 等成分

含量逐渐减少; 中部烟叶中丙酮、 2 - 庚基呋喃、

丙醛 M 等成分含量逐渐增加,而(E) -2-庚烯醛 M、
乙酸、壬醛、1-戊烯-3-醇、正丁醇 D、p-伞花烃、4,5-
二氢-3(2 H) -噻吩酮等成分含量逐渐减少。

综上可知,2-己酮、甲酸异戊酯、糠醛、2,6-二

甲基吡嗪、2-甲氧基-3-异丁基吡嗪、乙酸乙酯、香
叶醇等成分在不同部位烟叶中差异较大,可用于区

分烟叶部位;而四氢噻吩、2-己酮、甲酸异戊酯、壬
醛、乙酸、吲哚、水杨醛、异丁醇等成分在不同成熟

度烟叶中差异较大,可用于区分烟叶成熟度。

3　 结论

本研究采用 HS-GC-IMS 技术对湖南永州不同

部位及成熟度烟叶的挥发性成分进行了检测,通过

HS-GC-IMS 三维、二维和差异图对比不同烟叶样品
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图 8　 不同部位及成熟度烟叶样品差异挥发性成分聚类热图
Fig. 8　 Clustering

 

heat
 

map
 

of
 

differential
 

volatile
 

components
 

in
 

tobacco
 

leaves
 

with
 

different
 

parts
 

and
 

maturity

间挥发性成分存在的差异,并使用指纹图谱及其相

似度相关性热图进行进一步分析。 结果表明,烟叶

样品中共鉴定出 69 种挥发性成分,醛类、酮类和

其他类是主要挥发性成分,且在不同烟叶中含量

分布存在明显区别;不同烟叶中样品的挥发性单

体成分有较明显差异,且存在明显的区域归属;以
VIP>1 且含量存在显著差异为标准,筛选出甲酸

异戊酯、壬醛、吲哚、糠醛、乙酸乙酯、香叶醇等 26
种差异挥发性成分,其中,2-己酮、甲酸异戊酯、糠
醛、2,6-二甲基吡嗪、2 -甲氧基- 3 -异丁基吡嗪、
乙酸乙酯、香叶醇等成分可以有效区分不同部位

烟叶,四氢噻吩、2-己酮、甲酸异戊酯、壬醛、乙酸、
吲哚、水杨醛、异丁醇等成分可以有效区分不同成

熟度烟叶。
本研究结果可为烟叶质量控制及品质评价提

供参考,差异成分的明确有望补充用于区分不同

部位及成熟度烟叶的技术手段和方法。 但受限于

烟叶样品的取样时限性,本文所用样本数目较少,

后续研究可增大样本数量并结合支持向量机、线
性判别降维等手段建立基于机器学习的不同部位

及成熟度烟叶分类判别模型,并优化模型的准确

率和可信度,以更好地服务于烟叶原料筛选和加

工领域。
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Abstract:
 

To
 

investigate
 

the
 

differences
 

in
 

volatile
 

components
 

of
 

tobacco
 

leaves
 

from
 

Yongzhou,
 

Hunan,
 

headspace-gas
 

chromatography-ion
 

mobility
 

spectrometry
 

( HS-GC-IMS )
 

was
 

employed
 

to
 

analyze
 

volatile
 

components
 

in
 

tobacco
 

leaves
 

with
 

various
 

parts
 

and
 

maturity
 

levels.
 

Differences
 

of
 

relative
 

content
 

were
 

evaluated
 

using
 

principal
 

component
 

analysis,
 

hierarchical
 

cluster
 

analysis,
 

and
 

orthogonal
 

partial
 

least
 

squares
 

regression
 

analysis.
 

The
 

results
 

showed
 

a
 

total
 

of
 

69
 

volatile
 

components
 

were
 

identified
 

from
 

tobacco
 

leaves
 

of
 

different
 

parts
 

and
 

maturity
 

levels.
 

Additionally, noticeable
 

variations
 

were
 

observed
 

in
 

the
 

volatile
 

components
 

among
 

different
 

tobacco
 

leaves,
 

with
 

clear
 

regional
 

affiliations.
 

The
 

total
 

2b
 

distinct
 

volatile
 

components
 

were
 

identified.
 

Among
 

these,
 

the
 

relative
 

concentrations
 

of
 

2-hexanone,
 

isoamyl
 

formate,
 

furfural,
 

2, 6-dimethylpyrazine,
 

2-methoxy-3-
isobutylpyrazine,

 

ethyl
 

acetate,
 

and
 

geraniol
 

exhibited
 

significant
 

variation
 

in
 

tobacco
 

leaves
 

depending
 

on
 

their
 

stark
 

positions
 

within
 

the
 

plant.
 

Concurrently,
 

the
 

relative
 

concentrations
 

of
 

tetrahydrothiophene,
 

2-hexanone,
 

isoamyl
 

formate,
 

nonanal,
 

acetic
 

acid,
 

indole,
 

salicylaldehyde,
 

and
 

isobutanol
 

showed
 

significant
 

variation
 

in
 

tobacco
 

leaves
 

at
 

different
 

stages
 

of
 

maturity.
 

These
 

findings
 

could
 

be
 

used
 

to
 

distinguish
 

tobacco
 

leaves
 

from
 

different
 

parts
 

and
 

maturity
 

stages.
Key

 

words: headspace-gas
 

chromatography-ion
 

mobility
 

spectrometry; tobacco
 

leaf
 

parts; tobacco
 

leaf
 

maturity;
volatile

 

component　
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