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摘要:
 

【目的】以 3 款中支卷烟为研究对象,研究其香气风格差异及成因。 【方法】采用热脱附(TDU)结合全二

维气相色谱-飞行时间质谱(GC×GC-TOFMS)对 3 款中支卷烟烟丝的挥发性香气成分进行检测,并结合感官

评价、正交偏最小二乘判别分析(OPLS-DA)、偏最小二乘回归(PLSR)等方法对比分析这 3 款中支卷烟香气

风格差异形成的原因。 【结果】3 款中支卷烟的香气风格不同,NX 样品甜香、药草香突出,LT 样品果香突出,
SD 样品清香突出;共检测出 102 种挥发性香气成分,其中对卷烟香气风格差异的形成存在潜在影响的有 29
种标志性关键香气成分;这 29 种香气成分分别与卷烟的不同香气风格特征相关,其含量差异可能是造成 3
款卷烟香气风格差异的原因。 【结论】该研究丰富了中支卷烟的风味分析方法及研究成果,可为中支卷烟香

气风格的调控提供参考。
关键词:中支卷烟;全二维气相-飞行时间质谱;挥发性香气成分;正交偏最小二乘判别
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0　 引言

中支卷烟是近年来新兴的卷烟规格,因其在降

焦减害、降本增效方面具有显著优势而成为中式卷

烟的重要分支品类[1-3] 。 目前,中支卷烟的研究主

要集中于原料加工[2,4] 、材料设计与应用[5-6] 、烟气

成分分析[7-8]等方面。 卷烟烟丝的香气特征是评价

烟草制品品质的重要指标,产品香味由烟丝香气和

吃味共同决定[9] 。 研究人员针对烟丝香气成分开

展了大量研究,郭华诚等[10] 采用简单相关分析、逐
步回归分析和主成分分析对烟丝各项指标进行分

析,发现不同卷烟烟丝中致香成分与感官品质存在

相关性。 周茂忠等[11] 采用 GC-MS 结合化学计量学

方法对不同窨制工艺下烟丝致香成分变化进行了
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分析,发现 20
 

℃桶储 72
 

h 时,烟丝香气成分种类较

丰富,感官质量最佳。
正交偏最小二乘判别分析( OPLS-DA) 是一种

有监督的多变量分析方法,通过最小二乘拟合和正

交投影提升模型的准确性与解释性,可有效处理数

据共线性问题,并识别导致类别差异的变量[12] 。 近

年来,OPLS-DA 在食品行业中多用于产品的香气成

分差异分析。 李少辉等[13]利用 OPLS-DA 筛选出 18
种可区分不同生态区谷子风味特征的香气化合物。
L. Jin 等[14] 采用主成分分析(PCA)结合 OPLS-DA,
从 3 个川红刚果红茶代表性样品中鉴定出 30 种特

征香气成分,并分析其相互作用。
热脱附( Thermal

 

Desorption
 

Unit,TDU) 结合全

二维气相色谱-飞行时间质谱( GC ×GC-TOFMS)是

一种高灵敏度、高分辨率的挥发性成分检测方法。
TDU 操作简便,无需复杂前处理即可进样检测,样
品经 TDU 处理后由冷阱系 统 ( Cooled

 

Injection
 

System,CIS)捕集,再进入两根分离机理互补且串联

的色谱柱实现二维分离,最后通过 TOFMS 进行快速

分析检测[15-16] 。 相较于普通一维 GC-MS,GC ×GC-
TOFMS 具有分辨率高、峰容量大、灵敏度好、分析速

度快等优势[17-19] 。 然而,目前采用该方法分析卷烟

烟丝挥发性香气成分的研究仍较少。
鉴于此,本研究拟以 TDU-CIS 进行样品前处

理,利用 GC×GC-TOFMS 对 3 款中支卷烟烟丝挥发

性香气成分进行检测,并结合 OPLS-DA 对挥发性香

气成分的差异性进行分析,进一步通过 PLSR、卷烟

风格感官评价等方法探讨卷烟香气风格差异及其

潜在成因,以期建立更准确、全面的中支卷烟烟丝

挥发性香气成分分析方法,为中支卷烟风格差异解

析及品质调控提供参考。

1　 材料与方法

1. 1　 主要材料与仪器

主要材料:卷烟样品 NX、SD、LT,由河南中烟工

业有限责任公司提供;二氯甲烷(色谱级)、无水乙

醇(分析级),天津市富宇精细化工有限公司;乙酸

苯乙酯(纯度≥99%),上海麦克林生化科技股份有

限公司。

主要仪器:0. 000
 

1 g
 

ATY124
 

型电子天平,日本

岛津公司;Gerstel
 

TDU 型热脱附模块和 CIS,德国

Gerstel 公司;6890-5973 型 GC-MS 仪,美国安捷伦

科技有限公司;PEGASUS
 

4D 型 GC×GC-TOFMS 仪,
美国 LECO 公司。

1. 2　 实验方法

1. 2. 1　 感官评吸　 参照文献[20]调节试样水分,依
据文献[21],组织 12 名专业评吸人员对各卷烟样

品进行卷烟风格特征感官评价,结果取平均值。
1. 2. 2　 样品预处理　 每种卷烟样本各取 3 包,剥离

烟丝后混合均匀,在 40 ℃ 烘箱中干燥 12
 

h 后粉碎

并混匀。 使用前于热脱附管装入少量玻璃石英至

底部 卡 槽 处, 并 在 250
 

℃ 条 件 下 热 脱 附 老 化

30
 

min。 准确称取(0. 20±0. 01)
 

mg 粉碎烟丝迅速

转移至经老化处理的热脱附管内,随后将样品管自

动送入热脱附仪的加热槽中进行吹扫加热,并在仪

器工作条件下进行组分分析。
1. 2. 3　 烟丝挥发性香气成分检测　 TDU 条件:初始

温度 50 ℃,保持 0. 5
 

min,以 10 ℃ / min 的速率升温至

60 ℃,保持 5
 

min。
CIS 条件:初始温度 - 20 ℃ ,平衡 0. 5

 

min,以

12 ℃ / s 的速率升温至 250 ℃ ,保持 1
 

min,且溶剂保

持放空模式。
GC 条件:色谱柱为 Rxi-5sil

 

MS 一维柱,30
 

m×

0. 25
 

mm × 0. 25 μm; Rxi-17sil
 

MS 二 维 柱, 2
 

m ×

0. 15
 

mm×0. 15
 

μm。 分流进样,分流比 50 ∶ 1。 载气

为高纯 He,流速 1. 0
 

mL / min;进样口温度 250 ℃ 。
炉温平衡时间 1

 

min。 采用程序升温方式,初始温度

50
 

℃ ,初始时间 0. 2
 

min,以 5 ℃ / min 的速率升温至

280 ℃ ,保持 5
 

min,总运行时间 50
 

min。
TOFMS 条件: 电子轰击源为 EI, 电子能量

70
 

eV,溶剂延迟 4
 

min;电离电压 70
 

eV;离子源温度

250 ℃ ; 传输线温度 250 ℃ ; MS 扫描范围 45 ~
600

 

amu;MS 扫描方式为总粒子流模式。
定性、定量分析:利用 NIST14 谱库,将检测到的

挥发性香气成分的质 / 荷比(m / z)与标准谱图对比,
筛选匹配度> 800 的挥发性香气成分,进行定性分

析。 采用内标半定量法,以 22. 422
 

μg / g 的乙酸苯

乙酯为内标,对检测出的各挥发性香气成分进行定
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量分析。
挥发性香气成分的香气活度值( Odor

 

Activity
 

Value,
 

OAV)计算公式如下:

OAV =
C1

C2

式中,C1 表示某种香气成分在香料中的实测相对含量 /

(μg·g-1),C2 表示该成分的嗅觉阈值 / (μg·g-1)。

1. 3　 数据分析

所有样品均设 3 组平行;使用 Excel
 

2023 进行

数据预处理;采用 SIMCA14. 1 对卷烟挥发性香气成

分进行 OPLS-DA 及 变 量 投 影 重 要 性 ( Variable
 

Importance
 

in
 

Projection, VIP ) 分 析; 采 用 The
 

Unscrambler
 

X
 

10. 4 进行 PLSR 分析; 采用 Origin
 

2024 绘制雷达图和堆叠柱状图;采用 TBtools-Ⅱ绘

制聚类热图。

2　 结果与分析

2. 1　 3 款中支卷烟香气风格感官评价分析

3 款中支卷烟香气风格感官评价得分雷达图如

图 1 所示。 由图 1 可知,3 款中支卷烟香气风格均

以烤烟香、花香、果香和甜香为主,其中 NX 样品的

甜香和药草香香韵较突出,SD 样品以清香为主,LT
样品的果香较突出。

2. 2　 3 款中支卷烟挥发性香气成分组成分析

为明确卷烟香气风格差异的物质基础,采用

TDU-CIS 前处理结合 GC×GC-TOFMS 对 3 款中支卷

烟挥发性香气成分进行检测,结果见图 2 和表 1。
图 2 中 nx、lt、sd 表示卷烟烟丝 GC-MS 色谱图,NX、
LT、SD 表示 TDU-CIS-GC×GC-TOFMS 色谱图。 由图

2 可知,相较于普通 GC-MS,GC×GC-TOFMS 得到的

色谱图峰容量显著增加,可更全面地检测烟丝挥发

性香气成分,为后续卷烟香气成分差异的准确分析

提供数据保障。

图 1　 3 款中支卷烟香气风格感官评价得分雷达图
Fig. 1　 Sensory

 

evaluation
 

scores
 

of
 

aroma
 

styles
 

of
 

three
 

medium-sized
 

cigarettes

图 2　 3 款中支卷烟烟丝的 GC-MS 及 TDU-CIS 结合 GC×GC-TOFMS 色谱图
Fig. 2　 GC-MS

 

and
 

TDU-CIS
 

coupled
 

with
 

GC
 

×
 

GC-TOFMS
 

chromatograms
 

of
 

cut
 

tobacco
 

of
 

three
 

medium-sized
 

cigarettes
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表 1　 3 款中支卷烟挥发性香气成分
Table

 

1　 Volatile
 

aroma
 

compounds
 

of
 

three
 

medium-sized
 

cigarettes

类别 化合物名称 保留时间 / s
含量 / (μg·g-1 )

NX LT SD
1-戊烯-3-醇 285,1. 47 0. 56±0. 03a — —

2-壬醇 430,1. 39 2. 13±0. 03a 0. 51±0. 01c 0. 69±0. 01b

正戊醇 585,2. 46 1. 11±0. 06a 0. 30±0. 01b —
2-乙基己醇 615,1. 73 2. 43±0. 07a 2. 44±0. 06a —

苯甲醇 630,2. 43 8. 27±0. 22b 8. 11±0. 27b 9. 63±0. 16a

正辛醇 670,1. 78 3. 73±0. 22b 1. 05±0. 07c 4. 41±0. 18a

醇类
2-苯基-2-丙醇 695,2. 28 — 1. 16±0. 03b 15. 13±0. 5a

芳樟醇 710,1. 80 0. 14±0. 01c 0. 38±0. 01b 0. 46±0. 03a

麦芽醇 730,2. 79 26. 67±1. 4a 0. 59±0. 02c 1. 40±0. 16b

苯乙醇 740,2. 43 4. 76±0. 07b 0. 75±0. 01c 13. 48±0. 80a

正壬醇 755,1. 76 2. 55±0. 10c 4. 73±0. 10b 5. 26±0. 33a

α-松油醇 840,2. 01 0. 13±0. 00c 0. 32±0. 00b 0. 63±0. 01a

(R) -( +) -β-香茅醇 875,1. 77 0. 47±0. 01b 0. 04±0. 00c 1. 52±0. 14a

月桂醇 1160,1. 78 — 0. 21±0. 00b 2. 56±0. 07a

雪松醇 1320,2. 03 0. 28±0. 01c 1. 27±0. 02b 1. 77±0. 11a

异戊醛 220,1. 32 0. 99±0. 04a 0. 18±0. 00c 0. 19±0. 00b

丙酮醛 315,1. 15 1. 41±0. 13c 10. 07±0. 45b 45. 03±1. 64a

正己醛 330,1. 61 0. 37±0. 02b 1. 94±0. 10a 0. 09±0. 00c

3-糠醛 340,2. 08 1. 18±0. 07b 0. 74±0. 02c 3. 76±0. 10a

糠醛 365,2. 25 — 27. 18±1. 56b 48. 85±2. 39a

反式-2-己烯醛 385,1. 35 0. 01±0. 00c 0. 32±0. 01a 0. 12±0. 00b

2-己醛 385,1. 88 — 0. 67±0. 01b 1. 49±0. 03a

庚醛 445,1. 74 0. 89±0. 06a 0. 52±0. 02b 0. 22±0. 00c

5-甲基呋喃醛 525,2. 51 79. 97±2. 77a 9. 78±0. 50c 23. 95±0. 45b

醛类 苯甲醛 530,2. 42 1. 29±0. 24c 2. 03±0. 20b 2. 34±0. 08a

正辛醛 580,1. 83 2. 99±0. 13a 1. 51±0. 02b 0. 88±0. 03c

苯乙醛 640,2. 52 5. 21±0. 15a 1. 41±0. 01c 4. 34±0. 09b

3-甲基苯甲醛 675,2. 43 — 0. 32±0. 03b 1. 29±0. 01a

壬醛 720,1. 83 20. 48±1. 01a 13. 06±0. 22b 9. 60±0. 60c

反式-2-壬烯醛 790,1. 94 0. 24±0. 01a 0. 08±0. 00c 0. 16±0. 00b

癸醛 850,1. 83 11. 45±0. 45a — 3. 13±0. 16b

5-羟甲基糠醛 885,3. 04 2. 66±0. 27b 1. 59±0. 01c 35. 41±0. 84a

4-乙氧基苯甲醛 920,2. 83 1. 84±0. 08b 0. 13±0. 00c 2. 26±0. 06a

(E) -3,7-二甲基-2,6-辛二烯醛 925,2. 12 0. 71±0. 03b 0. 13±0. 01c 1. 23±0. 01a

l-紫苏醛 935,1. 89 0. 03±0. 00b — 0. 74±0. 03a

十一醛 975,1. 80 — 0. 34±0. 01b 1. 21±0. 04a

十二醛 1090,1. 81 1. 01±0. 07b 0. 26±0. 00c 1. 31±0. 09a

肉豆蔻醛 1310,1. 62 — 2. 56±0. 06a 0. 06±0. 00b

异戊酸 375,1. 65 5. 06±0. 18a 2. 32±0. 03b —
酸类 2-甲基丁酸 385,1. 66 5. 13±0. 26a 3. 46±0. 06b —

丙酮酸 520,1. 22 12. 18±0. 35a 0. 06±0. 00c 0. 10±0. 01b

3-己酮 315,1. 57 7. 99±0. 34a 1. 84±0. 07b 0. 13±0. 00c

环戊酮 320,1. 96 3. 41±0. 25a 4. 22±0. 15b 4. 08±0. 13b

酮类 羟基丙酮 375,1. 24 0. 52±0. 02b 0. 29±0. 01c 242. 87±14. 23a

2-庚酮 430,1. 73 0. 76±0. 06b 0. 57±0. 01c 1. 00±0. 02a

甲基环戊烯醇酮 455,2. 31 27. 41±1. 29a 3. 34±0. 06c 13. 27±0. 28b
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表1(续)

类别 化合物名称 保留时间 / s
含量 / (μg·g-1 )

NX LT SD
4-环戊烯-1,3-二酮 480,2. 21 14. 32±1. 18c 33. 54±2. 13b 51. 99±1. 38a

3-甲基-2-环戊烯-1-酮 535,2. 56 3. 70±0. 12a 1. 13±0. 05c 3. 04±0. 11b

甲基庚烯酮 555,1. 93 4. 85±0. 17a 2. 77±0. 06c 3. 44±0. 04b

2-辛酮 565,1. 78 — 0. 26±0. 00a —
3-甲基-2-环己烯-1-酮 575,2. 39 3. 47±0. 12a 0. 62±0. 01c 1. 81±0. 02b

苯乙酮 670,2. 52 4. 12±0. 15c 4. 50±0. 13b 8. 10±0. 13a

2-壬酮 700,1. 83 0. 43±0. 02b 0. 34±0. 01c 0. 58±0. 02a

酮类 乙基环戊烯醇酮 705,2. 42 15. 84±0. 42a 0. 56±0. 02c 4. 01±0. 21b

2,3-辛二酮 770,3. 02 0. 39±0. 02a 0. 04±0. 00b 0. 02±0. 00c

对甲基苯乙酮 810,2. 46 5. 44±0. 25b 0. 41±0. 02c 8. 62±0. 14a

2-十一酮 955,1. 82 1. 38±0. 01b 0. 20±0. 01c 4. 49±0. 02a

茄酮 1035,2. 21 7. 60±0. 31b 1. 73±0. 05c 37. 30±0. 90a

大马士酮 1065,2. 17 2. 21±0. 11b — 23. 85±0. 43a

甲位二氢突厥酮 1080,1. 64 0. 18±0. 00b — 0. 46±0. 02a

二氢大马酮 1095,2. 15 0. 21±0. 01b 0. 07±0. 00c 3. 54±0. 35a

香叶基丙酮 1135,1. 98 6. 42±0. 45b 1. 39±0. 01c 68. 13±1. 03a

β-紫罗兰酮 1170,2. 18 0. 06±0. 00b — 0. 92±0. 03a

对甲酚 675,2. 28 1. 02±0. 11b 0. 69±0. 01c 9. 69±0. 54a

酚类 愈创木酚 700,2. 44 78. 70±1. 93a 6. 06±0. 11c 12. 9±0. 35b

4-乙基苯酚 795,2. 31 0. 54±0. 01b 0. 21±0. 00c 2. 14±0. 13a

乙醇酸甲酯 270,1. 58 5. 14±0. 18a 1. 29±0. 75b 0. 20±0. 00c

乙二醇乙酸酯 320,1. 15 0. 78±0. 05a — —
当归内酯 410,2. 29 26. 62±1. 37a 5. 54±0. 25c 9. 25±0. 08b

2-羟基丙基乙酸酯 435,1. 95 — 6. 27±0. 35a —
γ-戊内酯 520,2. 82 1. 23±0. 16b 0. 77±0. 02c 1. 59±0. 07a

乳酸甲酯 555,1. 25 13. 69±0. 67a — —
丁二酸二甲酯 620,2. 31 — 0. 02±0. 00b 0. 04±0. 00a

δ-戊内酯 650,3. 36 6. 58±0. 25b 1. 13±0. 01c 17. 24±0. 37a

酯类
2-甲基丁酸异戊酯 710,1. 68 0. 33±0. 03a — —

苯酸甲酯 710,2. 33 1. 30±0. 05a — —
异戊酸异戊酯 720,1. 69 1. 07±0. 08b 0. 57±0. 03c 7. 70±0. 38a

戊二酸二甲酯 755,2. 29 0. 08±0. 00a — —
丙位庚内酯 775,3. 16 0. 28±0. 01b — 1. 84±0. 08a

乙酸烯丙酯 840,3. 40 — 2. 26±0. 06a —
辛酸异丁酯 1020,1. 70 — — 0. 10±0. 01a

γ-壬内酯 1035,2. 55 — 0. 05±0. 00b 4. 59±0. 25a

苯甲酸丁酯 1055,2. 21 — — 0. 37±0. 01a

甲酸甲酯 1320,0. 94 — — 0. 12±0. 00a

苯甲酸乙基己酯 1400,2. 12 1. 49±0. 04b — 6. 08±0. 19a

十一酸甲酯 1410,1. 78 0. 17±0. 01b — 0. 32±0. 01a

2-甲基吡嗪 355,2. 01 0. 94±0. 10a 0. 06±0. 00c 0. 10±0. 01b

3-甲基吡咯 375,2. 00 — — 1. 31±0. 03a

2-乙酰基呋喃 465,2. 26 10. 28±0. 74b 5. 60±0. 11c 31. 99±1. 50a

杂环类
5-甲基-2-乙酰基呋喃 625,2. 46 7. 47±0. 19a 1. 48±0. 05c 6. 61±0. 02b

2-乙酰基吡咯 665,2. 63 5. 25±3. 03b 0. 21±0. 01c 8. 41±0. 25a

3-乙酰基吡啶 730,2. 83 1. 83±0. 11b 0. 19±0. 00c 2. 15±0. 10a

1-(2-呋喃基甲基) -1H-吡咯 815,2. 51 1. 56±0. 06a — 1. 14±0. 10b
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表1(续)

类别 化合物名称 保留时间 / s
含量 / (μg·g-1 )

NX LT SD
乙偶姻 1235,1. 04 1. 66±0. 06b 0. 23±0. 00c 3. 25±0. 13a

4-异丙基甲苯 615,1. 80 2. 40±0. 01b 0. 64±0. 03c 5. 42±0. 09a

(S) -( -) -柠檬烯 620,1. 67 6. 31±0. 13b 3. 49±0. 18c 16. 36±0. 73a

1-癸烯 830,1. 49 — 0. 12±0. 01b 1. 58±0. 04a

其他类
3 醋精 1005,2. 38 — 1. 12±0. 01b 11. 75±0. 52a

长叶烯 1105,1. 89 0. 30±0. 01a — 0. 02±0. 00b

( +) -香橙烯 1115,1. 86 — — 0. 30±0. 01a

大根香叶烷 1155,1. 59 9. 95±0. 35a 3. 30±0. 02c 5. 52±0. 10b

α-法呢烯 1580,1. 84 — 0. 02±0. 00b 0. 30±0. 01a

　 注:保留时间一列中两个数字依次表示一维色谱柱和二维色谱柱保留时间;—表示未检测到;同行不同字母表示组间具
有显著差异。

　 　 由表 1 可知,共检出 102 种挥发性香气成分,主
要为醛类、酮类、酚类、酯类、醇类、酸类、杂环类及

其他类化合物。 NX、LT 和 SD 样品中分别检测到 82
种、82 种、90 种挥发性香气成分。 3 款卷烟挥发性

香气成分组成与分布存在差异,NX 样品中酮类、醛
类化合物含量较高,主要成分有 5-甲基呋喃醛、乙
基环戊烯醇酮及甲基环戊烯醇酮等,具有明显焦甜

香,对卷烟增香和定香作用显著[22-23] ;LT
 

样品中醛

类化合物含量较高,主要成分有正己醛、肉豆蔻醛

及反式-2-己烯醛等,其中正己醛和肉豆蔻醛均具

有果香香气[24-25] ,可能赋予卷烟果香特征;SD 样品

的主要成分有香叶基丙酮、茄酮及 5 -羟甲基糠醛

等,香叶基丙酮及茄酮是增加卷烟清甜香的关键成

分[26-27] ,5-羟甲基糠醛能赋予卷烟焦甜香[28] 。 综

上,化合物种类和含量的差异是形成卷烟独特香气

风格的重要因素。

2. 3　 3 款中支卷烟挥发性香气成分差异分析

2. 3. 1　 卷烟挥发性香气成分的 OPLS-DA 结果　 为

进一步明确不同卷烟样品挥发性香气成分的差异

情况,利用 SIMCA14. 1 对其挥发性香气成分进行

OPLS-DA 分析,结果如图 3 所示。 由图 3a)可知,R2

与纵轴相交于 ( 0, 0. 131),Q2 与纵轴相交于 ( 0,
-0. 532),说明该模型未出现过拟合现象[29] ;由图

3b)可知,所有样品均在 95%置信区间内,表明该模

型稳定,且可靠性较高[29-30] 。 SD、NX 和 LT 样品位

于不同象限,各样品点分离明显,说明各样品的挥

发性香气成分存在显著性差异。 VIP 是变量在投影

中的重要性数值,通常用于解释变量对模型分类结

果的贡献程度,VIP>1 的变量被认为是对分类判别

具有重要贡献的变量[31] ,VIP>1 且 P<0. 05 的香气

成分可作为区分不同卷烟样品的标志性香气成

分[32] 。 由图 3c)可知,102 种挥发性香气成分中,可

用于区分 3 款中支卷烟的标志性香气成分有 42 种。
2. 3. 2　 挥发性香气成分差异性分析　 OAV 常用于

评估复杂体系中各香气成分对整体香气的贡献程

度。 当某一化合物的 OAV≥1 时,表明其在香气形

成过程中具有显著贡献, 可被视为关键香气成

分[29] 。 本研究利用 OAV 从 42 种标志性香气成分中

筛选出对卷烟样品香气风格具有显著影响的关键

香气成分,结果如图 4 所示。 由图 4 可知,3 款中支

卷烟样品中共检测到 29 种具有显著香气贡献的挥

发性成分(OAV≥1),这些成分均来源于 42 种标志

性香气成分(图 3c))。 结合前期 OPLS-DA 分析结

果,可以将这些在 3 款中支卷烟样品之间含量差异

显著(VIP>1,P<0. 05),且对卷烟香气形成具有关

键作用(OAV≥1)的挥发性成分定义为标志性关键

香气成分(VIP>1,OAV≥1,P<0. 05)。 同时,图 4 还

进一步揭示了 3 款中支卷烟样品在标志性关键香气

成分组成上的差异与聚类特征。 上方的树状图展示

了各卷烟样本的聚类关系,3 款中支卷烟均表现出良

好的聚类一致性,说明各样品间香气组成稳定,与前

述 OPLS-DA 分析结果(图 3c))一致。 而左侧树状图

则反映了标志性关键香气成分在不同卷烟之间的聚

类差异,这些关键香气成分可分为多个类别,说明不
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图 3　 3 款中支卷烟挥发性香气成分 OPLS-DA 分析
Fig. 3　 OPLS-DA
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同卷烟样品中这些成分的含量差异显著,这可能是造

成 3 款卷烟香气风格差异的重要因素。
2. 3. 3　 卷烟香气风格差异形成原因分析　 为明确

3 款中支卷烟香气风格差异的成因,对其标志性关

键香气成分与感官评价指标进行 PLSR 分析,结果

如图 5 所示。 由图 5 可知,所有香气风格描述点均

分布在坐标范围内,果香和清香分布在 x 轴的负半

轴,其余 7 种香气风格描述点分布在 x 轴的正半轴。
香气风格描述点与感官评价指标点分布相似代表

香气成分对特定香气风格有正向贡献[33] 。 3 款中

支卷烟的果香香气风格描述点和反式-2-己烯醛、

肉豆蔻醛及正己醛分布在同一象限,说明这 3 种香

气成分对卷烟的果香香气风格形成有正向贡献,且
在 LT 样品中质量浓度最高(图 4),这可能是导致

LT 样品果香香气突出的主要原因(图 1);正壬醇和

3-己酮与清香香气风格描述点位于同一象限,说明

这 2 种香气成分对清香香气风格形成有正向贡献,
且易挥发的 3-己酮在 SD 样品中质量浓度最高(图

4),这可能是 SD 样品清香香气风格更突出的原因

(图 1);类似地,辛香、花香、烤烟烟香、豆香及药草

香香气描述点与愈创木酚、2-甲基吡嗪、5-甲基呋

喃醛、乙基环戊烯醇酮及当归内酯等化合物主要分
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布在第一象限。 甜香、木香香气描述点与甲基环戊

烯醇酮、3-甲基-2-环戊烯-1-酮、(E) -3,7-二甲

基- 2,6 -辛二烯醛、2-乙酰基吡咯等化合物主要

图 4　 标志性关键香气成分聚类热图
Fig. 4　 Cluster
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分布在第四象限。 愈创木酚、2-甲基吡嗪、甲基环

戊烯醇酮及当归内酯等对烤烟烟香、甜香及药草香

香气风格有正向贡献的化合物在 NX 样品中质量浓

度更高(图 4),这可能是导致该样品烤烟烟香、甜香

及药草香香气风格突出的主要原因(图 1)。

3　 结论

本研究采用 TDU-CIS 前处理结合 GC × GC-
TOFMS 技术,对 NX、LT、SD

 

3 款中支卷烟样品的挥

发性香气成分进行检测,并结合感官评价、OPLS-
DA、PLSR 等方法,分析了这 3 款中支卷烟的香气风

格和挥发性香气成分差异,以及香气风格差异的成

因。 结果表明:3 款中支卷烟样品呈现不同的香气

风格特征,NX 样品的甜香和药草香较突出,SD 样品

清香香气风格显著,LT 样品的果香较突出;共检测

到 102 种挥发性香气成分,鉴定出 42 种标志性香气

成分(VIP>1 且 P<0. 05),进一步通过 OAV 分析筛

选出对卷烟香气风格差异形成贡献显著的 29 种标

志性关键香气成分(VIP>1,OAV≥1,P<0. 05);卷烟

各类香气风格特征与 29 种关键香气成分质量浓度

差异有关。 NX 样品的甜香与药草香突出,这可能

分别源于其中较高质量浓度的甲基环戊烯醇酮和

当归内酯等化合物。 LT 样品果香特征突出,则可

　 　

图 5　 标志性关键香气成分与感官评价指标 PLSR 分析
Fig. 5　 PLSR
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能与其富含的正己醛和肉豆蔻醛有关。 SD 样品清

香特征突出,则可能与其所含较高质量浓度的正壬

醇密切相关。 综上可知,3 款中支卷烟样品香气风

格的差异主要源于相关化合物的种类和含量的

不同。
本研究分析确定了 3 款中支卷烟的特征香气成

分与感官差异成因,可为企业调控卷烟特征感官风

格、确保产品质量稳定性提供参考。 但受限于特定

样品,结果缺乏普遍适用性,后续研究可增加样本

数量并利用机器学习、深度学习等手段实现大型数

据集的处理和分析,建立泛化性能更好的中支卷烟

香气风格调控模型。
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Abstract:【 Objective 】 This
 

study
 

aims
 

to
 

investigate
 

the
 

differences
 

in
 

sensory
 

styles
 

and
 

their
 

formation
 

mechanisms
 

among
 

three
 

medium-sized
 

cigarettes. 【 Methods 】 Thermal
 

desorption
 

( TDU )
 

coupled
 

with
 

comprehensive
 

two-dimensional
 

gas
 

chromatography-time-of-flight
 

mass
 

spectrometry
 

( GC ×GC-TOFMS)
 

was
 

used
 

to
 

detect
 

the
 

volatile
 

aroma
 

compounds
 

in
 

the
 

tobacco
 

cuts
 

of
 

three
 

medium-sized
 

cigarettes.
 

Combined
 

with
 

sensory
 

evaluation,
 

orthogonal
 

partial
 

least
 

squares
 

discriminant
 

analysis
 

( OPLS-DA)
 

and
 

partial
 

least
 

squares
 

regression
 

(PLSR),
 

this
 

study
 

comparatively
 

analyzed
 

the
 

formation
 

mechanisms
 

of
 

aroma
 

style
 

differences
 

among
 

the
 

three
 

medium-sized
 

cigarettes. 【Results】The
 

three
 

medium-sized
 

cigarettes
 

have
 

different
 

aroma
 

profiles. ,the
 

NX
 

sample
 

features
 

prominent
 

sweet
 

and
 

herbal
 

notes,
 

the
 

LT
 

sample
 

is
 

characterized
 

by
 

distinct
 

fruity
 

notes,
 

and
 

the
 

SD
 

sample
 

highlights
 

fresh
 

and
 

clean
 

notes.
 

A
 

total
 

of
 

102
 

volatile
 

aroma
 

compounds
 

were
 

detected
 

in
 

the
 

three
 

medium-sized
 

cigarettes,
 

among
 

which
 

29
 

characteristic
 

key
 

aroma
 

compounds
 

had
 

potential
 

effects
 

on
 

the
 

formation
 

of
 

differences
 

in
 

cigarette
 

aroma
 

styles.
 

PLSR
 

analysis
 

revealed
 

that
 

these
 

29
 

aroma
 

compounds
 

were
 

respectively
 

correlated
 

with
 

different
 

aroma
 

style
 

characteristics
 

of
 

cigarettes,
 

and
 

the
 

differences
 

in
 

their
 

contents
 

might
 

be
 

the
 

reason
 

for
 

the
 

differences
 

in
 

aroma
 

styles
 

among
 

the
 

three
 

cigarettes. 【Conclusion】 This
 

study
 

enriches
 

the
 

flavor
 

analysis
 

method
  

and
 

research
 

findings
 

of
 

medium-sized
 

cigarettes
 

and
 

provide
 

a
 

reference
 

for
 

the
 

regulation
 

of
 

aroma
 

styles
 

in
 

medium-sized
 

cigarettes.
Key
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cigarettes; comprehensive
 

two-dimensional
 

gas
 

chromatography-time-of-flight
 

mass
 

spectrometry;volatile
 

aroma
 

compounds;orthogonal
 

partial
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discriminat
 

analysis　
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