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摘　要：本研究旨在对枸杞原浆及枸杞干果复水产品的挥发性风味特征进行系统分析，并确定枸杞原浆中的特征性

风味物质。通过顶空固相微萃取-气相色谱-离子迁移谱（Headspace-gas chromatography-ion mobility spectrometry，
HS-GC-IMS）共鉴定出 90种挥发性化合物（部分化合物存在单体、二聚体及三聚体形态）的 111个信号峰，根据

其化学结构分为 9类：醇类、醛类、酮类、酯类、杂环化合物、烯萜类、酸类、含硫化合物以及烃类。其中，醛

类、醇类、酮类、酯类和酸类五类化合物相对含量占比为 87.11%~95.51%，这些化合物通过协同作用形成复合且

持久香气体系，主导花果香与甜香基调。使用 SIMCA 14.1多元统计分析软件对 10种样品进行化学计量学分析，

以变量重要性投影值（Variable  importance  in  projection，VIP）>1.0，差异倍数（Fold  Change，FC）>1.2或
FC<0.83，P<0.05，回归系数（Coefficient）>0作为枸杞原浆的挥发性风味标志物筛选条件，分析 10种样品的气味

组成情况。最终确定了 4种挥发性风味标志物，包括噻吩、丙酮、2-丁酮、糠醛-单体。回归系数分析结果进一步

显示，枸杞原浆呈现青草香、果香和蔬菜风味特征，而复水原浆的果香和发酵香更突出，可用于原浆品质的鉴

别。本研究为枸杞原浆的品质控制提供了理论依据，并为相关行业的质量标准制定提供了科学参考。
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Abstract：The aim of this study was to systematically investigate the volatile flavor profiles of goji berry puree and rehy-
drated products, and to identify key flavor markers of the puree. Using headspace-gas chromatography-ion mobility spec-
trometry (HS-GC-IMS), a total of 90 volatile compounds were detected, corresponding to 111 signal peaks, with some com-
pounds occurring in monomeric, dimeric, or trimeric forms. Based on their chemical structures, these compounds were clas-  
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sified into nine categories: Alcohols, aldehydes, ketones, esters, heterocyclic compounds, terpenes, acids, sulfur-containing
compounds,  and  hydrocarbons.  Among  these,  aldehydes,  alcohols,  ketones,  esters,  and  acids  accounted  for  87.11%  to
95.51% of  the  total  relative  content.  Through synergistic  interactions,  these  compounds  formed a  complex and persistent
aroma  system  that  established  the  dominant  floral,  fruity,  and  sweet  notes.  Chemometric  analysis  was  conducted  on  ten
samples using SIMCA 14.1 software. Volatile flavor markers of goji berry puree were screened according to the following
criteria:  Variable  importance  in  projection  (VIP)>1.0,  fold  change  (FC)>1.2  or  <0.83, P<0.05, and  coefficient>0.   Ulti-
mately,  four  characteristic  volatile  markers  were  identified  in  goji  berry  puree:  Thiophene,  acetone,  2-butanone, and   fur-
fural  (monomer).  Regression  coefficient  analysis  indicated  that  goji  berry  puree  was  primarily  characterized  by  grassy,
fruity, and vegetable-like flavor attributes, while rehydrated puree exhibited more pronounced fruity and fermented notes.
This study not only revealed the key volatile composition and differential flavor features of goji berry puree, but also pro-
vided a theoretical foundation for its quality evaluation and control, thereby offering a scientific reference for the establish-
ment of quality standards in related industries.

Key  words： goji  berry  puree； headspace-gas  chromatography-ion  mobility  spectrometry  (HS-GC-IMS)； processing

methods；flavor compound；quality control

枸杞原浆作为一种由枸杞鲜果直接制浆的功能

性饮品，凭借其高营养价值且零添加的特性广受消费

者青睐。枸杞原浆的制备工艺与沙棘原浆相似，包括

清洗、榨汁、均质、灭菌四个环节[1]。然而，其较高的

生产成本导致部分商家采用复水原浆（干果复水后制

浆）进行掺假或替代。虽然该行为未对食用安全性造

成直接影响，但会显著改变原浆的风味特征及整体品

质，背离了枸杞原浆产品的基本要求[2]。鉴于挥发性

化合物对品质评价的关键作用，建立科学、有效的品

质评价方法尤为必要。现行基于色泽、酸度、风味及

主要成分检测的评价方法[3] 中，挥发性化合物因其对

饮品品质及消费者感官体验的决定性影响成为关键

评价指标。李颜博等[1] 通过双边检验证明了酶解处

理和灭菌处理是影响沙棘原浆风味的关键加工环节，

Yang等[4] 研究发现，干燥引发的热物理变化及美拉

德反应、糖苷水解等生化反应，会导致类胡萝卜素或

脂质降解，造成两种产品挥发性风味化合物的类型和

含量不同。因此，鲜果直接制浆和干燥后再复水制浆

会导致两类原浆产品品质的差异。

目前，挥发性成分检测主要依赖气相色谱-质谱

法（Gas chromatography-mass spectrometry，GC-MS）、
气相色谱-嗅觉-质谱法（Gas chromatography-olfac-
tory-mass spectrometry，GC-O-MS）和电子鼻（E-nose）
技术，但这些方法存在前处理复杂、检测时间长等问

题。相比之下，顶空固相微萃取-气相色谱-离子迁移

谱（Headspace-gas chromatography-ion mobility spec-
trometry，HS-GC-IMS）技术通过顶空进样结合气相

色谱的高效分离与离子迁移谱的快速响应，能够有效

分离和鉴定复杂样品中的挥发性成分，具有高灵敏

度、快速检测及无需样品预处理等优点，同时也满足

了绿色化学的要求[5]，目前已成功应用于食品加工处

理、掺假鉴别和品质分级等研究领域 [6]。Arroyo-
Manzanares等[2] 利用 HS-GC-IMS分析了 198个蜜

蜂样品并建立了分析模型，基于该模型鉴定了 9种商

业蜂蜜发现其中 7种样品存在掺假行为。Pan等[7]

使用 HS-GC-IMS和 GC-O-MS技术分析了五香牛

肉的味道特征和热处理温度的影响，提供了对不同

热处理温度下香料肉类产品风味变化的见解。Jing
等[8] 对不同等级橄榄油进行 HS-GC-IMS分析，结合

文献确定了 7种特征风味物质，为橄榄油品质的鉴

别和不同等级的区分提供了方案。岳丽等[9] 利用

HS-GC-IMS分析了不同颜色高粱米膨化后的挥发

性化合物，探讨其风味特征。

李颜博等[1] 运用该技术发现对沙棘原浆加工中

品质变化产生影响的两个关键环节是酶解和灭菌，并

找到了乙缩醛、2-戊酮、丙酮、2-丁酮等关键特征化

合物，目前关于枸杞原浆的研究较少，现有报道多聚

焦于枸杞干果加工，王文静[10] 采用不同杀菌预处理

方式对枸杞子原料进行杀菌处理，研究结果表明高温

杀菌预处理对微生物杀灭效果最好，但对色泽和风味

影响较大。田玲丽[11] 研究了枸杞干燥过程中风味化

合物的含量和种类变化，通过代谢组学探索差异代谢

物的变化规律，以此对枸杞干燥过程中风味化合物的

变化规律进行初步研究分析，这些研究均以枸杞子干

果作为主要研究对象，目前对枸杞加工制品如枸杞原

浆的研究相对较少。

本研究将 HS-GC-IMS技术应用于原浆制品中

的挥发性物质检测，系统解析枸杞原浆、复水原浆及

混合原浆（下文合称原浆）挥发性特征谱。通过筛选

标志性风味化合物，构建基于挥发性化合物的质量

评价体系，为原料工艺溯源、掺假识别及风味改良提

供科学依据。该技术体系的建立不仅有助于规范市

场秩序，更可推动枸杞深加工产业整体质量标准的

升级。

 1　材料与方法

 1.1　材料与仪器

正构酮（2-丁酮、2-戊酮、2-己酮、2-庚酮、2-辛
酮和 2-壬酮）　均为分析纯，上海阿拉丁生化科技股

份有限公司；高纯氮气　纯度≥99.999%；宁夏枸杞

　甘肃中农和润科技有限公司；不同品牌的枸杞原浆

样品 1、6、7、8、9、10　市售。

T25高速剪切机　德国 IKA公司；FlavourSpec®
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气相离子迁移谱（配有 VOCal 数据处理软件（0.4.03））
　德国 G.A.S.公司；CTC-PAL 3静态顶空自动进样

装置　瑞士 CTC Analytics AG 公司。

 1.2　实验方法

 1.2.1   复水原浆和混合原浆的制备　样品 2（复水原

浆）制备：取经鉴定的宁夏枸杞（Lycium barbarum L.）
干燥成熟果实 100.0 g，加入 400 mL 50~60 ℃ 温水，

浸泡 12 h。随后，在常温下以 6000 r/min的转速高

速剪切处理 30 min，最终经 40目筛网过滤以去除

籽粒，获得复水原浆。样品 3、4和 5系由样品 1与

样品 2按不同比例（2:1、1:1、1:2）混合而成的混合

原浆。

 1.2.2   HS-GC-IMS测定原浆中的挥发性成分

 1.2.2.1   样品处理方法　称取 2 g样品置于 20 mL
顶空瓶中，60 ℃ 孵育 20 min，孵化转速 500 r/min，
不分流进样，体积为 500 μL，进样温度 85 ℃，每个样

品平行测定 3组。

 1.2.2.2   顶空进样条件　孵化温度：60 ℃；孵化时间：

20 min；进样体积：500 µL；不分流进样；孵化转速：

500 r/min；进样针温度：85 ℃。

 1.2.2.3   GC条件　色谱柱温度：60 ℃；载气：高纯氮

气（纯度≥99.999%）；程序升压：初始流量 2.0 mL/min
保持 2 min，在 8 min内线性增至 10.0 mL/min，在
10 min内线性增至 100.0 mL/min，保持 40 min。色

谱运行时间：60 min；进样口温度：80 ℃。

 1.2.2.4   IMS条件　电离源：氚源（3H）；迁移管长度：

53 mm；电场强度：500 V/cm；迁移管温度：45 ℃；漂

移气：高纯氮气（纯度≥99.999%）；流速：75.0 mL/min；
正离子模式。

 1.2.2.5   混标校准曲线建立　检测 6种酮的混标，建

立保留时间和保留指数的校准曲线，随后通过目标物

的保留时间计算出该物质的保留指数，使用 VOCal
软件内置的 GC保留指数（NIST  2020）数据库和

IMS迁移时间数据库检索和比对，对目标物进行定

性分析。

 1.2.2.6   图谱绘制　利用 VOCal数据处理软件中的

Reporter、Gallery Plot等插件分别生成挥发性成分

的三维谱图、二维谱图、差异谱图以及指纹图谱，用

于样品间挥发性有机物的对比。

 1.2.3   数据分析与样本验证　运用 SIMCA 14.1软

件构建主成分分析（Principal  component  analysis，
PCA）、正交偏最小二乘法-判别分析（Orthogonal par-
tial least squares-discriminant analysis，OPLS-DA）和

聚类分析（Hierarchical clustering analysis，HCA）模

型对数据进行分析，探讨枸杞原浆和复水原浆的差

异，寻找挥发性风味标志物。

 1.2.4   复水原浆与枸杞原浆样品中挥发性化合物的

差异　基于 HS-GC-IMS分析中 6种枸杞原浆和复

水原浆的数据，运用 SIMCA 14.1软件构建 PCA模

型和 OPLS-DA模型，并通过载荷图、变量重要性、

系数重要性等筛选出枸杞原浆中的挥发性风味标志

物，随后对 OPLS-DA模型进行了 200次随机排列检

验以验证所建立模型的真实性和可靠性。最后结合

文献对标志物风味的正向感官体验进行判断，最终确

定符合要求的挥发性风味标志物。

 1.2.5   挥发性化合物的代谢分析　通过查阅文献分

析不同类型化合物的代谢途径和对枸杞原浆风味贡

献程度，并结合 HS-GC-IMS技术得到的数据分析代

谢途径与不同加工方式之间的关系及其对含量的影

响，进而判断枸杞原浆和复水原浆风味的差异。

 1.3　数据处理

每个样本重复三次平行实验，运用 SIMCA 14.1
软件构建多重分析，以 VIP>1.0、P<0.05、FC>1.2
或<0.83，回归系数（Coefficient）>0的变量作为枸杞

原浆的特征挥发性标志物[12]，分析 10种样品的气味

组成情况，并确定枸杞原浆的挥发性风味标志物。运

用 Origin 2025绘制挥发性化合物分类的环形图和

不同原浆样品中各类挥发性化合物相对含量的百分

比堆积图。

 2　结果与分析

 2.1　枸杞原浆中挥发性化合物的 HS-GC-IMS分析

 2.1.1   整体谱图分析　采用 HS-GC-IMS技术对 10
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图 1    10种原浆样品中挥发性化合物的 HS-GC-IMS二维谱
图（A）和差异谱图（B）

Fig.1    Two-dimensional HS-GC-IMS spectra (A) and differen-
tial spectra (B) of volatile compounds in 10 types of goji berry

puree and rehydrated products
注 ： （A）中 ，X轴 1.0  ms处的红色垂直线表示 RIP峰值 ，
RIP两侧的信号点对应不同挥发性化合物，颜色深浅则反映
各样品中这些化合物的相对含量：白色表示含量较低，红色表
示含量较高；（B）中，白色区域表示该物质在目标样品与参比
样品中含量一致，红色表示含量高于参比，蓝色则表示含量低
于参比。
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种原浆样品中的挥发性化合物进行分析，得到二维谱

图及差异对比谱图，如图 1所示。图 1（A）为原始数

据经离子迁移时间和反应离子峰（RIP）归一化处理

后绘制的二维谱图。结果显示，所有样品的信号峰分

布模式高度一致，说明它们在挥发性成分的整体组成

上较为相似。为进一步可视化样品间的差异，以样

品 1为参比，将其谱图依次与其他样品谱图进行扣

减，生成差异对比图（图 1（B））。结果显示，2、3、4、

5号样品与 1号样品之间存在明显差异；相比之下，

6、7、8、9、10号样品与 1号样品的差异则较小，表

明其挥发性成分组成更为接近。综上，HS-GC-

IMS技术结合谱图归一化与差异对比分析，能够有

效识别枸杞原浆与复水原浆在挥发性风味物质组成

上的共性与差异。该研究结果为枸杞原浆的品质评

价、真实性鉴别及相关标准建立提供了方法依据与

技术支撑。

 2.1.2   定性分析及指纹图谱分析　为了研究不同原

浆的挥发性风味特征，采用 HS-GC-IMS技术对 10

种原浆样品的挥发性物质及相对含量进行分析鉴定。

二维谱图（图 2）结果显示，10种原浆样品的挥发性成

分分布于离子迁移时间 1.00~2.00  ms、保留时间

0~2500 s范围内，共检测到 125个特征信号峰。基

于迁移时间和保留时间特征，结合数据库比对，共鉴

定出 90个化合物的 111个信号峰和剩余 14种尚未

明确的化合物信号峰，如表 1所示，其中编号与图 2
对应。通过上述分析可知，不同类别的原浆挥发性成

分在谱图的空间分布上有明显差异，其中离子迁移时

间和保留时间的组合特征可作为风味物质鉴别的关

键参数，该结果为枸杞原浆的风味特征解析与品质评

价提供了重要依据。

为了更直观地观察每个样品的挥发性化合物的

数据以及样品之间的差异，通过 Gallery Plot构建了

指纹图谱（图 3），以可视化枸杞原浆与复水原浆、混

合原浆之间的特征差异，对每个样品进行了 3次重

复分析。图 3中 a区域所对应的化合物如丙酸、琥

珀酸二乙酯、乙酸-1-甲氧基-2-丙酯等酸类和酯类化

合物在参比原浆（样品 1）中含量较高，在混合原浆

（样品 3~样品 5）中含量较低，在复水原浆（样品 2）中

含量最低；b、c区域所对应的化合物中，丙醛和乙醛

在 5种样品中均存在，其他化合物在含有复水原浆

的四个样品中含量较高，在对照样品中含量较低，且

b区域的化合物在复水原浆中含量更高，c区域则反

之。图 3B中 d~i区域分别表示样品 1、6~10中含

量较高的化合物。这些区域的化合物在不同样品中

的含量具有差异，说明不同品牌的枸杞原浆之间存在

差异，因此对于原浆的风味特征研究有重要价值。
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图 2    10种原浆样品中挥发性成分谱图定性分析

Fig.2    Qualitative analysis of volatile compounds spectra in 10 types of goji berry puree and rehydrated products
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表 1    10种原浆样品的挥发性成分信息

Table 1    Information of volatile components of 10 raw pulp samples

分类 序号 化合物 中文名称 RI Rt（s） Dt（RIPrel）

醇类化合物
（27个）

5 2-Ethyl-1-hexanol 2-乙基己醇 1544.0 1377.454 1.41667

11 1-Hexanol-M 1-己醇-单体 1374.2 954.430 1.33006

14 cis-2-Penten-1-ol 顺-2-戊烯-1-醇 1343.2 892.709 0.94192

22 1-Pentanol-M 1-戊醇-单体 1269.5 763.575 1.25751

23 1-Pentanol-D 1-戊醇-二聚体 1269.5 763.575 1.51093

27 3-Methyl-1-butanol-M 异戊醇-单体 1225.4 697.968 1.24773

28 3-Methyl-1-butanol-D 异戊醇-二聚体 1225.4 697.968 1.49211

32 1-Penten-3-ol 1-五烯-3-醇 1179.6 624.892 0.93839

33 1-Butanol-M 1-丁醇-单体 1164.5 593.573 1.18432

34 1-Butanol-D 1-丁醇-二聚体 1164.5 593.573 1.38075

39 2-Methyl-1-propanol-M 异丁醇-单体 1113.9 499.003 1.17658

40 2-Methyl-1-propanol-D 异丁醇-二聚体 1113.9 499.003 1.17658

52 Ethanol 乙醇 950.5 318.621 1.12543

53 2-Propanol 异丙醇 940.5 311.768 1.23204

67 1-Propanol 正丙醇 1061.5 425.103 1.25085

70 1-Octanol 辛醇 1651.8 1738.722 1.47428

72 1-Octen-3-ol 1-辛烯-3-醇 1489.3 1224.003 1.16511

73 1-Heptanol 正庚醇 1492.5 1232.436 1.40701

76 1-Hexanol-D 1-己醇-二聚体 1375.0 956.144 1.63963

77 （Z）-3-Hexenol 顺式-3-己烯醇 1407.1 1024.725 1.23373

90 Geraniol 香叶醇 1909.6 3035.214 1.22571

95 Linalool 芳樟醇 1640.7 1697.794 1.22348

97 （E）-2-Hexenol-M 反-2-己烯醇-单体 1433.0 1083.814 1.18841

99 （E）-2-Hexenol-D 反-2-己烯醇-二聚体 1433.5 1084.996 1.35113

100 3-Methyl-3-buten-1-ol 3-甲基-3-丁烯-1-醇 1267.6 760.748 1.17308

106 （E）-2-Hexenol-T 反-2-己烯醇-三聚体 1433.7 1085.471 1.81335

109 （E）-3-Hexen-1-ol 反-3-己烯-1-醇 1383.8 974.561 1.24096

醛类化合物
（25个）

2 （E,E）-2,4-Octadienal （2E,4E）-2,4-辛二烯醛 1669.4 1806.366 1.27373

4 Benzaldehyde 苯甲醛 1553.8 1407.178 1.15776

8 Furfural-M 糠醛-单体 1500.1 1252.873 1.09216

10 Nonanal 壬醛 1408.7 1028.316 1.47685

15 （E）-2-Heptenal 反-2-庚烯醛 1335.0 876.896 1.25910

21 Octanal 正辛醛 1303.8 819.797 1.40574

26 （E）-2-Hexenal 反-2-己烯醛 1235.2 712.092 1.18277

29 3-Methyl-2-butenal-M 3-甲基-2-丁烯醛-单体 1218.8 688.757 1.09306

30 3-Methyl-2-butenal-D 3-甲基-2-丁烯醛-二聚体 1217.1 686.301 1.36528

35 （E）-2-Pentenal 反-2-戊烯醛 1154.4 573.308 1.10853

41 Hexanal-M 正己醛-单体 1105.9 485.493 1.27712

42 Hexanal-D 正己醛-二聚体 1105.9 485.493 1.27712

49 Pentanal 正戊醛 1007.7 363.955 1.42174

54 3-Methylbutanal 3-甲基丁醛 933.5 307.024 1.4092

55 Acetal 乙缩醛 914.2 294.373 1.03293

61 2-Methylpropanal 异丁醛 831.8 245.876 1.28221

62 Propanal 丙醛 821.9 240.604 1.14738

63 Acetaldehyde 乙醛 767.6 213.720 1.01882

71 （E）-2-Nonenal 反-2-壬醛 1579.1 1486.251 1.41321

74 （E）-2-Octenal 反-2-辛烯醛 1445.9 1114.375 1.34000

79 Decanal 癸醛 1512.5 1286.803 1.53209

93 Furfural-D 糠醛-二聚体 1500.7 1254.466 1.33817

101 （Z）-4-Heptenal （Z）-4-庚烯醛 1258.5 746.662 1.15287

105 Heptanal-D 庚醛-二聚体 1200.7 663.784 1.69319

125 Heptanal-M 庚醛-单体 1201.4 664.718 1.33634
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续表 1

分类 序号 化合物 中文名称 RI Rt（s） Dt（RIPrel）

酮类化合物
（20个）

12 6-Methyl-5-hepten-2-one 6-甲基-6-庚烯-2-酮 1351.8 909.399 1.17941

13 5-Nonanone 5-壬酮 1337.7 882.167 1.35314

16 1-Hydroxy-2-propanone-M 羟基丙酮-单体 1318.0 845.272 1.06305

17 1-Hydroxy-2-propanone-D 羟基丙酮-二聚体 1318.4 846.150 1.23041

18 Acetoin-M 3-羟基-2-丁酮-单体 1303.3 818.918 1.06146

19 Acetoin-D 3-羟基-2-丁酮-二聚体 1303.3 818.918 1.32923

20 Cyclohexanone 环己酮 1299.8 812.769 1.16028

31 2-Heptanone-M 2-庚酮-单体 1197.4 659.281 1.2632

45 2,3-Pentanedione 2,3-戊二酮 1058.5 421.413 1.20225

51 2-Pentanone 2-戊酮 1004.6 360.792 1.36687

56 2-Butanone 2-丁酮 919.9 298.063 1.24772

60 Acetone 丙酮 842.5 251.674 1.11759

80 2-Nonanone 2-壬酮 1403.7 1017.377 1.41396

84 2-Heptanone-D 2-庚酮-二聚体 1197.7 659.776 1.63205

88 2-Hexanone-M 2-己酮-单体 1103.6 481.617 1.19408

89 2-Hexanone-D 2-己酮-二聚体 1103.6 481.617 1.19408

96 2-Undecanone 甲基壬基甲酮 1697.2 1918.240 1.55701

103 1-Octen-3-one 1-辛烯-3-酮 1313.1 836.494 1.28514

104 Cyclopentanone 环戊酮 1200.7 663.784 1.10503

114 4-Methyl-2-pentanone 4-甲基-2-戊酮 1029.6 387.729 1.48044

酯类化合物
（18个）

1 Diethyl succinate 丁二酸二乙酯 1740.6 2106.476 1.2956

25 1-Methoxy-2-propyl acetate 1-甲氧基-2-丙酯乙酸酯 1243.2 723.760 1.14101

43 Butyl acetate-M 乙酸丁酯-单体 1093.2 465.842 1.25237

50 Propyl acetate 乙酸丙酯 999.0 354.994 1.48132

57 Ethyl acetate 乙酸乙酯 902.6 286.993 1.33708

64 Methyl acetate 乙酸甲酯 857.6 260.109 1.19755

65 Ethyl propanoate 丙酸乙酯 978.4 338.652 1.45310

66 Ethyl isobutyrate 异丁酸乙酯 988.3 346.032 1.56284

69 Isoamyl acetate 乙酸异戊酯 1141.5 548.454 1.30886

81 Heptyl acetate 乙酸庚酯 1389.0 985.536 1.46394

82 Hexyl acetate-M 乙酸己酯-单体 1288.9 794.489 1.3867

83 Hexyl acetate-D 乙酸己酯-二聚体 1288.9 794.489 1.89104

85 Pentyl acetate-M 乙酸正戊酯-单体 1188.8 645.08 1.31400

86 Pentyl acetate-D 乙酸正戊酯-二聚体 1189.4 646.304 1.76231

112 Isoamyl acetate-D 乙酸异戊酯-二聚体 1142.0 549.449 1.74183

115 Butyl formate 甲酸丁酯 1058.9 421.886 1.50626

118 Isobutyl isobutyrate 异丁酸异丁酯 1063.3 427.351 1.80644

123 Butyl acetate-D 乙酸丁酯-二聚体 1094.1 466.973 1.61762

杂环化合物
（11个）

9 2,3-Dimethyl-5-ethylpyrazine 2,3-二甲基-5-乙基吡嗪 1465.1 1161.602 1.23726

24 2-Pentylfuran 2-正戊基呋喃 1247.3 729.901 1.25392

46 Thiophene 噻吩 1034.7 393.475 1.04077

58 Tetrahydrofuran-D 四氢呋喃-二聚体 883.7 275.396 1.23047

59 Tetrahydrofuran-M 四氢呋喃-单体 883.7 275.396 1.23047

78 Ethylpyrazine 2-乙基吡嗪 1355.0 915.730 1.10499

92 2-Acetylfuran 2-乙酰基呋喃 1543.7 1376.650 1.12176

98 3-Ethylpyridine 3-乙基吡啶 1389.5 986.607 1.09584

102 2-Methylpyrazine 2-甲基吡嗪 1280.4 780.856 1.09800

111 2,5-Dimethylpyrazine 2,5-二甲基吡嗪 1338.2 883.063 1.10104

124 2-Butylfuran 2-正丁基呋喃 1125.8 519.684 1.15875

烯萜类化合物
（3个）

87 beta-Pinene β-蒎烯 1138.7 543.261 1.21327

116 alpha-Phellandrene α-水芹烯 1172.1 609.066 1.23675

122 3-Carene 3-蒈烯 1149.3 563.296 1.21416

酸类化合物
（4个）

3 Propanoic acid 丙酸 1641.4 1700.244 1.11256

6 Acetic acid-M 乙酸-单体 1506.7 1270.797 1.05811
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 2.2　10种原浆样品中挥发性化合物的整体分析

为了系统分析 10种原浆样品之间的相似性和

差异性，采用 SIMCA 14.1软件构建 PCA、OPLS-

DA和 HCA模型对数据进行多维度验证（图 4），排

除可疑数据点，为模型建立提供科学依据。根据

图 4A~图 4B可知，a区域与 b区域、c区域与 d区

域空间距离较远，即混合原浆与复水原浆在得分图中

空间距离较近，而与枸杞原浆形成明显分离，初步表

明前两类样品的化合物组成和含量相似性较高。

HCA可以直观地展示变量或观测值之间的相似性和

差异，进一步揭示了数据中的模式和分组结构。根据

不同的化学特征和成分组成，10种样品被分为不同

的类型，如图 4C所示，样品被分为两大类：第一类

（Ⅰ）包含所有混合原浆和复水原浆样本，第二类（Ⅱ）

聚集不同品牌枸杞原浆。三级聚类显示枸杞原浆内

部可细分为两个亚类，可能与原料产地或工艺参数差

异相关。这一结果证实不同加工方式对原浆成分特

征具有较大影响，为后续建立基于化学指纹的加工工

艺判别模型提供了数据基础。

 2.3　复水原浆与枸杞原浆样品中挥发性化合物的差异

为进一步明确枸杞原浆与复水原浆挥发性成分

差异，本研究基于 HS-GC-IMS数据，采用训练集样

本（枸杞原浆：样品 1、6~10；复水原浆：样品 2）构建

PCA模型（图 5A）和 OPLS-DA模型（图 5B）。在

图 5A中，两组样本已呈现分离趋势；在图 5B中，该

差异更为突出：枸杞原浆组集中于 PC1负半轴，而复

水原浆组聚集于 PC1的正半轴。这种沿 PC1轴的

明显空间分离，证实了二者风味轮廓的整体区别。

载荷图（图 5C）中的圆点代表一个信号峰对应的

化合物的单体、二聚体或三聚体，这些点与中心点的

距离表示该变量对样品组分的贡献程度。距离中心

点越远，表明该变量在不同样本间的差异就越大，对

分类模型的贡献也就越大。根据载荷图分析，丙酮、

2-丁酮、糠醛-二聚体、乙酸乙酯、甲酸甲酯、乙酸丙

酯、1-丙醇、3-甲基-1丁醇-单体/二聚体、2-甲基-
1丙醇-二聚体、乙醇、乙酸-单体/二聚体等化合物被

识别为潜在特征化合物。

为了验证所建立模型的真实性和可靠性，本研

究对 OPLS-DA 模型进行了 200次随机排列检验

续表 1

分类 序号 化合物 中文名称 RI Rt（s） Dt（RIPrel）

7 Acetic acid-D 乙酸-二聚体 1506.7 1270.797 1.05811

91 Butanoic acid 丁酸 1697.7 1920.009 1.15800

含硫化合物
（2个）

94 Methional 3-甲硫基丙醛 1480.4 1200.580 1.09621

113 Dimethyl sulfide 二甲基硫醚 798.3 228.557 0.95433
烃类化合物

（1个） 36 p-Xylene 对二甲苯 1150.0 564.711 1.07759

注：RI保留指数；Rt保留时间；Dt迁移时间，RIPrel表示对RIP归一化处理；部分化合物后缀M、D或T分别为同一个物质的单体、二聚体和三聚体。

 

(A)

(B)

图 3    挥发性成分指纹图谱

Fig.3    Fingerprint spectra of volatile compounds
注：（A）表示样品 1~5中挥发性化合物指纹图谱，（B）表示样品 1、6~10中挥发性化合物指纹图谱；每行代表一个样品的信号峰，
每列代表不同样品中的相同的信号峰；图中采用伪彩色色阶反映化合物相对含量，色阶按黑→蓝→白→黄→红的顺序渐变，该顺
序代表含量由低到高递增；“M”、“D”和“T”分别表示相同化合物的单体、二聚体和三聚体形式，数字表示未鉴定出的信号峰。

第  47 卷  第  16 期 李　睿 ，等： 基于挥发性成分的枸杞原浆品质评价分析 · 329 · 



（图 5D）。随机排列检验通过比较原始模型的拟合优

度（R2 和 Q2）与基于随机排列数据的模型的拟合优

度，评估模型是否存在过拟合。结果显示，随机排列

模型的 R2 值范围区间为（0.0，0.216），Q2 值范围区间

为（0.0，−0.809），其中 R2 表示 Y变量的可解释性，

Q2 表示模型的可预测性。本研究中 R2Y=0.988、

Q2=0.981，均接近 1。Q2 的回归线与 Y轴负半轴相

交，且左侧的所有 Q2 值均都低于右侧的原始值。同

时，该模型中左侧的所有 R2 值都低于右侧的原始

点。这表明原始模型具有良好的预测能力和区分能

力，且无过拟合现象。

通过 OPLS-DA结合变量重要性投影 （VIP，

图 5E）和回归系数（Coefficient，图 5F），本研究从

挥发性化合物中识别出枸杞原浆与复水原浆的

关键差异组分。基于 VIP>1且 P<0.05，FC>1.2或

FC<0.83，Coefficient>0的标准，筛选出 5种标志物，

如表 2所示，涵盖一种未知化合物 3、酮类（丙酮、

2-丁酮）、醛类（糠醛-单体）及含硫化合物（噻吩）类

别，这与李颜博等[1] 在沙棘原浆加工过程中发现的挥

发性风味标志物相近。在 OPLS-DA模型中，变量的
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图 4    10个原浆样品的 PCA图（A）、OPLS-DA图（B）和 HCA图（C）
Fig.4    PCA plot (A), OPLS-DA plot (B) and HCA plot (C) of 10 types of goji berry puree and rehydrated products
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图 5    不同枸杞原浆中挥发性成分的多变量分析

Fig.5    Multivariate analysis of volatile compounds in different goji berry puree and rehydrated products
注：A、B分别表示训练集样本（Ⅰ对应枸杞原浆：样品 1、6~10；Ⅱ对应复水原浆：样品 2）的 PCA图和 OPLS-DA图；C表示基于
OPLS-DA模型的载荷图（红色圆点代表 VIP>1的化合物（对组间判别贡献显著），绿色圆点代表 VIP≤1的化合物）；D表示排列
检验图；E表示变量重要性图；F表示回归系数重要性图。
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标准化回归系数绝对值反映其对分类的贡献强度，正

值表示当该化合物的回归系数增加时，样本更倾向归

类为枸杞原浆组。回归系数分析进一步显示，枸杞原

浆特征性组分以醛类（如糠醛、3-甲基丁醛）、酮类

（如丙酮、2-丁酮）和含硫化合物（如噻吩、二甲基硫

醚）为主，其正向贡献与青草香、果香和蔬菜风味特

征相关；而复水原浆则以醇类（1-丙醇、3-甲基-1-丁
醇、2-甲基-1-丙醇-二聚体、乙醇）和酯类（乙酸乙酯、

甲酸甲酯）的负向贡献占主导，说明其果香与发酵香

更突出。两类原浆的挥发性特征物质差异，从化学角

度揭示了不同加工工艺对原浆风味形成的特异性调

控机制。

挥发性化合物的感官体验因其化学结构、来源

和相对浓度的不同而有所差异，部分化合物能带来愉

悦舒适的感受，而另一些则可能产生刺鼻不适的气

味。研究表明，风味特性不仅影响产品的感官属性，

也是决定消费者偏好的重要指标，其相关指标往往与

喜爱度得分呈现相似的相关性[13]。由于香气的愉悦

性与消费者接受度密切相关，因此良好的风味特征成

为提升产品满意度的关键因素。基于文献中关于化

合物气味的描述，本文通过化学计量学方法筛选出

5种挥发性风味化合物，并进一步评估其对感官体验

的影响，如表 2所示。由此判断，4种挥发性风味化

合物能带来甜味、果味、杏仁味和奶香味的正面感官

体验，即可作为枸杞原浆整体香气形成中具有积极贡

献的挥发性风味标志物。未知化合物 3作为一个潜

在挥发性风味标志物，其化学结构未知，故需要进一

步研究以确定其结构特性和风味属性。

 2.4　挥发性化合物的代谢分析

枸杞原浆由枸杞鲜果直接打浆而成，复水原浆

则以枸杞干果为原料经复水打浆制得，枸杞干果是枸

杞鲜果经干燥脱水处理后得到的。相较前者，复水原

浆的制备多了鲜果干燥和复水两道工序。干燥的时

间与温度会通过多重机制影响干果的品质：一方面直

接导致果实体积收缩，改变物理形态和颜色；另一方

面触发美拉德反应、脂质氧化降解、氧化脂质与氨基

酸或蛋白质相互作用以及长链化合物降解四大代谢

路径[18]，造成挥发性成分的显著变化[19−20]，从而影响

枸杞干果的香气与风味[21]；同时，该过程还通过调节

糖类与有机酸的代谢平衡、酚类物质的合成与降解，

间接改变产品的色泽（如酚类氧化显色）和风味复杂

度（糖酸比调控）[22]。因此，干燥过程对枸杞鲜果的挥

发性物质代谢及基础生化网络具有多维调控作用，从

而造成复水原浆和枸杞原浆之间的差异。

根据化学结构特征，原浆中鉴定出的 111个挥

发性化合物信号峰可分为 9类，按照化合物的数量

从高到低的顺序排列各类化合物依次为醇类（n=27，
24.3%）、醛类（n=25，22.5%）、酮类（n=20，18.0%）、

酯类（n=18，16.2%）、杂环化合物（n=11，9.9%）、烯萜

类（n=3，2.7%）、酸类（n=4，3.6%）、含硫化合物（n=2，
1.8%）以及烃类（n=1，0.9%），其种类数量环形图如

图 6A所示。在整体风味的形成中，醇类、醛类、酮

类、酯类和酸类化合物是各种原浆风味的主要成分，

这些类别的化合物在原浆样品中占挥发性化合物种

类总数的 84.68%、相对含量为 87.11%~95.51%，变

异系数（Coefficient  of  variation，CV）为 3.33%，如

图 6B、表 3所示，表明它们是风味形成的核心成

分。当变异系数<30%时，相对含量积累达到 80%
以上，表明代谢组学数据稳定准确[23]。醛类因含活性

羰基，易产生青草或坚果味；酯类和醇类通过协同作

用增强果香的复杂性；酮类产生持久性的花香和果

香；酸类则平衡甜香持久性[24−25]。
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图 6    不同枸杞原浆中各类挥发性成分的种类数量环形图
（A）和相对丰度堆积图（B）

Fig.6    Circular diagram of types (A) and stacked bar chart
of relative contents (B) of various volatile compounds
in different goji berry puree and rehydrated products

 

大部分醇类化合物是在微生物的作用下，通过

氨基酸代谢或脂质氧化代谢生成[26]。这类化合物阈

值通常较高，对食品风味的贡献程度较小，只有少数

阈值较低的不饱和醇类化合物对食品风味有重要贡

 

表 2    潜在特征性化合物的气味感官评价

Table 2    Odor sensory evaluation of potential characteristic compounds

编号 英文名称 化合物 P值 FC VIP 风味 参考文献

1 Thiophene 噻吩 <0.05 0.747 1.191 具有类似苯的气味，有甜味、杏仁味、果味、天芥菜味和坚果味 [14]

2 Acetone 丙酮 <0.05 0.376 4.245 微香气味 [15]

3 Furfural-M 糠醛-单体 <0.05 0.219 1.743 有辛辣味，甜味，肉桂杏仁状味道 [16]

4 2-Butanone 2-丁酮 <0.05 0.217 1.601 芬芳宜人的奶香味、水果味 [17]
5 3 3 <0.05 0.198 1.356
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献[27]。在 10种原浆样品中，醇类化合物的相对含量

占比均为最大。复水原浆和混合原浆中醇类化合物

均高于 45%，而枸杞原浆中的相对含量为 26.91%~
48.20%。枸杞鲜果脱水干燥的过程中，多元醇或糖

醇组成的相容溶质积累以保护细胞免受压力引起的

有害渗透和代谢失衡[21,28]，这导致了复水原浆和含有

复水原浆的混合原浆中醇类化合物的含量高于枸杞

原浆。与此同时，原浆中含量较高的高级醇（如 1-丁
醇-单体/二聚体、1-己醇-单体/二聚体、2-甲基-1-丙
醇-单体/二聚体、3-甲基-1-丁醇-单体/二聚体等）在适

当浓度下可赋予食品香气，但含量过高可能导致头

晕、头痛等症状[29]，表明其挥发性风味评价产生负面

作用，甚至对食品安全产生一定影响。

醛类化合物主要通过脂质氧化、氨基酸降解和

美拉德反应等代谢途径产生[30]。其阈值相对较低，在

原浆中检测出的种类较多，对于风味具有很大的贡

献。其中，3-甲基丁醛（具有麦芽和坚果香味[31]）、乙

缩醛（呈现清爽、宜人的果绿色气味）、糠醛-单体（具

有烤面包、杏仁味和甜味[32]）、丙醛（呈现花香和果

香）、己醛-单体（具有草味、脂肪味、甜味、苹果味以

及腐臭味等令人不快的属性[8]）和乙醛（具有刺鼻的

果香）含量较高。这些挥发性风味化合物影响了原浆

中花香、果香和甜香等香气的形成。某些醛类化合

物（如己醛）具有复杂的气味特征，既可能呈现正面香

气，也可能带有负面气味，这取决于其浓度以及与其

他风味化合物的相互作用。Sellami等[31] 研究发现，

许多挥发性化合物和水表现出较强的亲和力，在干

燥过程中会因水分的减少而含量降低，如 3-甲基丁

醛[20] 等，因此长时间干燥会造成枸杞鲜果中挥发性

醛类化合物的损失，故复水原浆和混合原浆中醛类化

合物含量更低。

酮类化合物是不饱和脂肪酸氧化降解的产物，

也可通过氨基酸降解合成[9]。酮类通常具有奶香味、

果香味等特征风味，且随着碳链长度的增加，花香特

征更加突出[33]。酮类化合物一般较为稳定，具有持久

的香气[34]，阈值较低[35]，在原浆中的相对含量较高，在

整体挥发性风味形成中，起到了重要的作用。其中，

丙酮（具有微香气味[15]）、2,3-戊二酮（呈现焦糖味[36]）、

2-丁酮（芬芳宜人的奶香味、水果味[17]）等在原浆中含

量较高。由于干燥过程的影响[19,37]，枸杞中的还原性

物质将酮类化合物转化为醇类化合物，导致枸杞干果

中的含量低于鲜果，故在枸杞原浆中的含量高于复水

原浆和混合原浆中，这与统计得到的结果相符。羰基

化合物（醛类化合物和酮类化合物）通过协调作用影

响了风味的复杂性和持久性，其在枸杞原浆中的相对

含量（30.00%~37.80%）占比高于复水原浆（22.16%）

和混合原浆（22.11%~24.38%）。

酯类化合物主要通过微生物在代谢过程中分解

原浆中的碳水化合物和蛋白质产生的酸和醇发生酯

化反应合成[38]，气味阈值较低，可以明显增强原浆的

整体挥发性风味，其特征为奶油味、脂肪味、果味。

在原浆中共检测出 14种酯类化合物，其中丁二酸二

乙酯（具有淡葡萄味和百香果、苹果香[39]）、乙酸甲酯

（果香[7]）、乙酸乙酯（呈现果香和酒香[16]）的相对含量

较高。这些化合物对原浆中果香味的形成具有重要

影响，它们通过低阈值的特性增强了原浆的风味复杂

性和愉悦感。田玲丽[11] 的研究表明，经热风干燥的

枸杞干果中酯类化合物含量逐渐增加；而王文静[10]

的研究证明了高温灭菌会导致枸杞原浆中挥发性化

合物尤其是酯类的减少，这很好地解释了表 3所示

结果——复水原浆和含有复水原浆的混合原浆中酯

类化合物的相对含量高于大多数枸杞原浆样品。样

品 8、10酯类化合物含量较高可能与地理环境、品种

或高温灭菌的条件等有关，需要进一步实验的验证。

原浆中还检测到的 3种酸类化合物分别为乙酸-
单体/二聚体（醋味[40]）、丙酸（酸味、汗味、辛辣味、芳

香和果味[8]）、丁酸（奶酪味、臭味[41]），均为短链脂肪

酸，气味阈值一般都比较高[40]，通常被认为具有甜味

或者果香[42]，但受到浓度和与其他风味化合物的协同

作用的影响，如吡嗪和胺等碱性化合物[43]，也可能具

有不愉快的气味。枸杞鲜果干燥的过程受到时间和

温度的影响，有机酸代谢浓度降低[22]。由表 3可见，

 

表 3    10种样品中检测出的挥发性化合物中各类化合物相对含量（%）

Table 3    Relative contents of various compound types among the volatile compounds detected in goji berry puree
and rehydrated products (%)

化合物类型 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 CV（%）

醇类化合物 32.53 54.90 45.65 53.47 52.56 48.20 37.10 30.05 42.66 26.91 24.17
醛类化合物 15.92 10.86 8.37 8.50 8.11 12.99 9.27 13.09 12.43 15.91 25.86
酯类化合物 11.81 11.91 18.22 14.77 16.47 6.78 6.74 14.17 5.89 17.93 37.46
酮类化合物 21.88 11.30 16.01 14.44 14.00 17.01 27.49 22.89 22.78 20.02 26.82
酸类化合物 6.49 4.64 4.53 4.33 4.02 5.97 9.77 6.91 7.01 6.39 28.93

烯萜类化合物 3.03 1.95 2.07 1.31 1.42 2.52 2.51 3.42 3.77 2.97 32.78
杂环化合物 7.28 4.02 4.67 2.86 3.10 4.73 6.48 5.69 4.68 6.10 28.90
含硫化合物 0.47 0.34 0.36 0.28 0.27 1.41 0.41 3.62 0.30 3.63 123.37
烃类化合物 0.60 0.08 0.12 0.04 0.06 0.39 0.21 0.16 0.47 0.15 84.16

5种主要化合物总相对含量 88.63 93.61 92.78 95.51 95.16 90.95 90.37 87.11 90.77 87.16 3.33
总含量 100.00 100.00 100.00 100.00 100.00 100.00 100.00 100.00 100.00 100.00
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复水原浆和混合原浆中的含量（4.02%~4.64%）相较

于枸杞原浆（5.97%~9.77%）更低。

萜烯类化合物包括 3-蒈烯（具有松木香、柠檬香

和树脂气味）、α-水芹烯（呈现新鲜樟脑、木香、清

新、泥土和甜美的气味特征）以及 β-蒎烯（具有草香、

针叶树味[7,16]）等，这些化合物在各原浆中含量较低，

且气味阈值较高，对原浆的挥发性风味影响较小。烃

类化合物质子亲和力低（小于 691.0 kJ/mol）[44]、结构

非极性及离子化效率差，因此在正离子模式下通常难

以被检测到[45]，但对二甲苯苯环上的共轭 π 电子体

系具有较高的质子亲和力，因此可被检测出，但因其

含量较低对于原浆风味的形成影响很小。含硫化合

物（如二甲基硫醚、甲硫醇）及杂环化合物（如噻吩）

主要通过美拉德反应、氨基酸 Strecker降解及硫胺

素热解形成。此类物质风味阈值极低[43]（如二甲基硫

醚 0.35 μg/kg、甲硫醇 0.02 μg/kg），微量存在即可赋

予食品烘烤香、坚果香[9]，但过量时（即化合物浓度与

风味阈值的比值 C/T>5）易引发硫磺、汽油等异味[7]。

干燥过程中，枸杞鲜果的干燥阶段导致甲硫醇等挥发

性硫化物逸散，因此在复水原浆中损失较大。枸杞原

浆打浆后高温灭菌通过 Strecker降解（S-甲基甲硫氨

酸转换为二甲基硫醚）提升了硫化物总量[46]，这解释

了鲜果直制的枸杞原浆中硫磺调性强于复水原浆的

现象。

然而，挥发性化合物对原浆香气的塑造并非单

一组分的线性叠加，而是受协同与拮抗作用的复杂调

控[47]。研究表明，刺梨中多种风味物质通过剂量-感
官响应非线性机制（σ-τ plot）形成复合果香，其整体风

味复杂和持久程度远超单一组分叠加[48]；在乙醇体系

中，3-甲基丁-1-醇（50 μg/L）可增强丁酸“乳酪香”强

度 80%（P<0.01），而丁-1-醇（30 μg/L）则可提升新鲜

水果和果酱香味感知[49]；冰酒中的萜烯类化合物可以

通过嗅觉受体协同激活强化蜂蜜香，但会削弱焦糖香

气[49]。此外，酸类化合物的酸味或香气可以被吡嗪和

胺等碱性化合物中和[43]。这些交互作用表明，原浆的

挥发性风味特征受到化合物间的增效与抑制关系的

作用，而非单一组分浓度调控，增加了枸杞原浆风味

的丰富性，为其风味定向优化提供了理论依据。

 3　结论
本研究基于 HS-GC-IMS技术与多元统计分析，

系统解析了枸杞原浆与复水原浆的挥发性风味差异，

识别出噻吩、丙酮、2-丁酮与糠醛作为关键标志物。

结果表明，灭菌工艺促使原浆呈现焦香与烘烤风味，

而干燥-复水工艺则导致复水原浆产生类似发酵果酒

的香气特征，为区分两类产品提供了直接风味化学依

据。相较于以往研究，本工作首次运用 HS-GC-
IMS技术系统比较两类原浆，不仅验证了灭菌对风味

的影响，更发现“干燥-复水”工艺可显著提升 1-丙醇、

乙醇等短链醇含量，为理解非发酵食品中醇类风味形

成提供了新视角。研究成果在应用层面具有多重价

值：可为枸杞原浆的地理标志认证与工艺优化提供依

据，并为货架期风味监控建立化合物指标体系。后续

研究将扩大样本规模，结合感官评价与代谢组学方法，

进一步解析关键风味物质的形成机制与感官贡献。

© The Author(s) 2026.  This  is  an  Open  Access  article   dis-
tributed  under  the  terms  of  the  Creative  Commons  Attribution
License (https://creativecommons.org/licenses/by-nc-nd/4.0/).
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