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Introduction 
ガスクロマトグラフィー（GC）および質量分析（MS）は、複雑なサンプル中の個々の成分を明らかにする強力な分析手法

です。GC により成分が分離され、MS 検出では観測されたスペクトルデータをライブラリーデータベースと照合することで、 
化合物の同定が可能となります。 
 飛行時間型質量分析（TOFMS）によるフル m/z レンジのデータ取得は、共溶出が生じた際にも数学的な分離を可能にする 
デコンボリューションを実施でき、サンプルからより多くの化学情報を抽出することができます。さらに、保持指標
（Retention Index, RI）および溶出順序の情報を組み合わせることで、化合物同定の信頼性を一層高めることができます。 
単一試料の特性解析を複数試料のセットへ拡張するには、サンプル群全体を通して関連する化学情報をリンクさせる必要があ
ります。このようなデータ統合や比較・特徴抽出には、専用のデータ処理ソフトウェアが有効です。 

ChromaTOF Sync™ は、試料セット全体に対してピーク検出およびデコンボリューションを行い、ピーク情報を統合して
コンポジットピークテーブルを生成するデータ解析ツールです。これにより、個々の化合物の挙動やサンプル間の全体的な傾
向を容易に可視化・解析できます。 
このようなワークフローは、多様なサンプルタイプや市場分野に幅広く適用可能です。本研究では、飲料試料、特に同一ブド
ウ園・同一ヴィンテージの 2 種類のシャルドネワインを対象に、化学組成を比較解析しました。 
1 つは従来型のトラディショナル・シャルドネ、もう 1 つはマロラクティック発酵など追加工程を経たバタリー・シャルドネ
です。一般に、バタリー・シャルドネはバター様、カラメル様、豊かな果実香を持ち、トラディショナル・シャルドネはより
フルーティで、フレッシュ、シトラス、クリスプな印象を与えるとされています。今回分析したワインもこの特徴と一致して
いました。 

本研究では、GC-MS および ChromaTOF Sync™ を用いて、両ワインに含まれる特徴的な化学成分の傾向を調べ、それぞ
れの感覚特性（香気）と関連づけて解析しました。代表的な化合物の例を取り上げ、その違いを示します。 
 

 

図 1. バタリー・シャルドネ（オレンジ）およびトラディショナル・シャルドネ（グレー）の 3 反復 TIC クロマトグラムを重ね合わせて表示。 
ChromaTOF Sync™ で得られたピーク情報をもとに主成分分析（PCA）を行うと、両ワインは第 1 主成分（PC1）上で明確に区別された。 

  

 



Experimental 
各ワイン試料は、ヘッドスペース固相マイクロ抽出法（Headspace Solid Phase Microextraction, HS-SPME） と 

GC-TOFMS により 3 反復で分析しました。 
各反復ごとに、ワイン 2 mL を 20 mL ヘッドスペースバイアルに分取し、LPAL-3 アジテーターで 40 ℃・2 分間のイ

ンキュベーションを行いました。その後、同温度でトライフェーズ SPME ファイバー（DVB/C-WR/PDMS）を用い、5 分
間抽出を行いました。保持指標（RI）の算出には、同条件でアルカン標準試料も分析しました。 
得られた GC-TOFMS データは LECO 社 ChromaTOF Sync™ ソフトウェア を用いて処理・解析しました。 

 Table 1. Instrument (Pegasus BT) Conditions 

Auto Sampler LECO L-PAL 3 Autosampler 

注入方式 GC インレット内で 2 分間脱着、スプリットレス 

ガスクロマトグラフ LECO GC 
注入口温度 250 °C 
キャリアガス He @ 1.4 mL/min 
カラム Stabilwax, 30 m x 0.25 mm i.d. x 0.25 μm coang 
温度プログラム 40 ℃（2 分保持）→ 10 ℃/min → 250 ℃（2 分保持） 
トランスファーライン温度 260 °C 

質量分析計 LECO PegasusBT 

イオン源温度 250 °C 
質量範囲 35-300 m/z 
取得速度 10 spectra/s 

Results and Discussion 

図 1 に、2 種類のシャルドネワインの TIC クロマトグラムを重ね合わせて示します。オレンジ色のトレースはバタリー・シ
ャルドネ、グレーはトラディショナル・シャルドネを表しています。 

これらのクロマトグラムを初見で比較すると、多くのピークがほぼ同一のレベルで重なっており、両試料は全体として類似
しているように見えます。 
しかし、ChromaTOF Sync のピークファインディング機能を用いることで、各成分の同定情報および試料セット全体におけ
る相対的な変動傾向を抽出することができます。 

ChromaTOF Sync によって統合された解析結果から、個々の特徴的なピークをさらに詳細に評価しました。 
その一例として、図 1 に示すように保持時間 tR = 507 秒付近に溶出するピークがあります。このピークのピークファイン
ディング結果を図 2 に示します。観測されたスペクトル（図 2 右下）は、NIST ライブラリーデータベースにおいて 3-メチル
-1-ペンタノール（3-methyl-1-pentanol）に一致し、類似度スコアは 946 でした。 
また、保持指標（Retention Index, RI）による裏付けも得られ、観測 RI 値 1323 はライブラリ値 1326 と良好に一致しま
した。 

6 試料全体（サンプル 1～3 がバタリー・シャルドネ、4～6 がトラディショナル・シャルドネ）の挙動は、図 2 左上のオ
ーバーレイクロマトグラム、右上の並列プロット、左下の棒グラフに示されています。 
この成分は両ワインでほぼ同程度の濃度で検出されており、ワインの共通した特徴に寄与していると考えられます。 
このように、推定同定情報を得た上でサンプル間の傾向を可視化することで、香気成分がワインの特性にどのように関与して
いるかをより深く理解することができます。 
例えば 3-メチル-1-ペンタノールは、「フーゼル」「コニャック」「ワイン」「カカオ」「グリーン」「フルーティ」といった香気
記述で知られており、両ワインの発酵香や果実香の特徴と一致します。 



 

図 2. 3-メチル-1-ペンタノールは、バタリー・シャルドネ（オレンジ）およびトラディショナル・シャルドネ（グレー）の両方で検出された。 
ChromaTOF Sync によるピークファインディング結果を示している。 

 
目視で特定できる成分もありますが、データ解析ツールを用いることで、TIC クロマトグラムからは判別できない多数の成

分を検出することができます。 
特に、共溶出成分や低濃度成分の場合、ChromaTOF Sync のような高度な処理によってより多くの情報を得ることが可能
です。 
ChromaTOF Sync のピークファインディングでは、数学的デコンボリューション（deconvolution）を組み込み、クロマ
トグラム上で共溶出している成分を分離・抽出します。 
図 3 に示す例では、酢酸（acetic acid） と イソペンチルヘキサノエート（isopentyl hexanoate） が共溶出しているこ
とが確認できます（青線と緑線）。 
このうち酢酸はクロマト的に過剰な信号を示していましたが、デコンボリューションによって下層に隠れていたピークも明確
に分離できました。 
それぞれのスペクトルはライブラリーデータベースと照合され、酢酸で類似度スコア 965、イソペンチルヘキサノエートで
890 を示しました。 
さらに、RI 値も酢酸で 1455（ライブラリ値 1449）、イソペンチルヘキサノエートで 1457（ライブラリ値 1451）と良
好な一致を示しています。 
両成分の相対的な挙動は、青および緑のクロマトグラムトレースや、各成分の棒グラフ（オレンジ：バタリー、グレー：トラ
ディショナル）から確認できます。 
どちらの成分も両ワインでほぼ同程度の濃度で検出されました。 
酢酸は「シャープ」「刺激的」「酸味」「ビネガー」様の香りを持ち、イソペンチルヘキサノエートは「フルーティ」「バナナ」
「リンゴ」「パイナップル」「グリーン」といった果実香を示します。 
これらの香気はどちらのワインにも共通する特徴であり、両者の基本的な香味構成に重要な役割を果たしていると考えられま
す。 



 

図 3. デコンボリューションにより、ワイン試料中で近接して溶出する 2 成分の情報を抽出。青線は酢酸（acetic acid）、緑線はイソペンチルヘキサノエ 
ート（isopentyl hexanoate）を示す。両成分は、バタリー・シャルドネ（オレンジ）およびトラディショナル・シャルドネ（グレー）でほぼ同程度の 
濃度で検出された 

 

TIC クロマトグラム上では、図 2 および図 3 に示したように両ワインの差はわずかに見えますが、ChromaTOF Sync に
よる詳細解析では、いくつかの成分に明確な違いが確認されました。 

その一例として、保持時間 tR = 624 秒付近のピークは、トラディショナル・シャルドネ（グレー）に比べ、バタリー・シ
ャルドネ（オレンジ）で明らかに高い強度を示しました。 

このピークのピークファインディング情報を図 4 に示します。観測スペクトルは、NIST ライブラリーデータベースにおいて
フルフラール（furfural）と一致し、類似度スコアは 924 でした。また、算出された保持指標（RI）は 1466 で、ライブラ
リ値 1461 と良好な一致を示しています。 

この化合物は、ワインの香気特性を理解する上で重要な指標成分です。フルフラールは、「甘い」「ウッディ」「アーモンド」
「焼きたてのパン」様の香調を持ち、さらに「キャラメル」香とも関連します。オーク樽熟成ワインでしばしば検出される成
分であり、バタリー・シャルドネの製造工程および風味特性と密接に関係しています。 



 

図 4. フルフラールはバタリー・シャルドネ（オレンジ）で高濃度に検出され、重ね合わせたクロマトグラムからも視覚的にその差異が確認できる。 
 
さらに、ChromaTOF Sync によるピークファインディングを進めることで、サンプル間の違いがより明確になりました。 
全体の化学情報を主成分分析（PCA）で評価したところ、両ワインは第 1 主成分（PC1）上で明確に分離し、TIC クロマト
グラムだけでは見えなかった組成上の差異が可視化されました（図 1 参照）。 
この解析では、信号対雑音比（S/N）が 30 以上、かつライブラリ類似度が 800 以上のピークを変数として使用しました。 
この結果、ChromaTOF Sync のピークファインディング機能が、両ワインの化学プロファイルの差を明らかにする上で極め
て有用であることが示されました。 
代表的な成分の一部を図 5 に示します。これらは、質量スペクトル照合（類似度スコア）および保持指標（RI）の一致によっ
て支持された推定同定結果です。 
図 5 の ヒ ー ト マ ッ プ に は 、 成 分 ご と の 相 対 傾 向 が 示 さ れ て お り 、 赤 が 高 濃 度 、 青 が 低 濃 度 を 表 し ま す 。 
サンプル列 1～3 はバタリー・シャルドネ、4～6 はトラディショナル・シャルドネに対応しています。 
また、これら代表成分のうちいくつかについては、図 6～図 8 で詳細情報を示します。 
 

 

図 5. ChromaTOF Sync により統合されたサンプルセットのピークテーブル情報。バタリー・シャルドネで高濃度、両者で同程度、またはトラディショナル・
シャルドネで高濃度といった、異なる傾向を示す代表的化合物を表示。ヒートマップでは赤が高濃度、青が低濃度を表す。各化合物の香気特性も併記。 



図 5 の上部に示された化合物は、バタリー・シャルドネで高濃度に検出されました。これらのうち 2 成分の詳細情報を図 6
および図 7 に示します。 

図 6 に示す アセトイン（Acetoin） は、類似度スコア 862 で推定同定され、保持指標（RI）でも支持が得られました（観
測 RI＝1287、ライブラリ RI＝1285）。 

この化合物は、「甘い」「バタリー」「クリーミー」「乳製品様」「ミルキー」「脂肪様」といった香りを持つと記述されています。1 

 

 

図 6.アセトインがバタリー・シャルドネ（オレンジ）で高濃度に検出。ChromaTOF Sync のピークファインディング機能により示された。 

 

クレオソール（Creosol） もバタリー・シャルドネで高濃度に検出され、図 7 に示しています。 
類似度スコア 897 で推定同定され、保持指標（観測 RI＝1961、ライブラリ RI＝1956）により裏付けられました。 
クレオソールは、「スパイシー」「クローブ」「バニラ」「フェノール」「メディシナル」「レザー様」「ウッディ」「スモーキー」
「焦げた香り」など、多彩なスパイシー系香調を持つとされています。1 



 

図 7.クレオソールがバタリー・シャルドネ（オレンジ）で高濃度に検出。ChromaTOF Sync のピークファインディング機能により示された。 
 

図 5 の下部に示されている化合物は、トラディショナル・シャルドネで高濃度に検出されました。 
その代表例として、図 8 に示す 2-フェニルエチル酢酸エステル（2-phenylethyl ester acetic acid） があり、類似度ス
コア 958 で推定同定され、保持指標（観測 RI＝1820、ライブラリ RI＝1813）により支持されました。 
この化合物は、「フローラル」「ローズ」「スイート」「ハニー」「フルーティ」「トロピカル」といった華やかな香気を持つと記
述されています。1 

 

 

図 8. 2-フェニルエチル酢酸エステルがバタリー・シャルドネ（オレンジ）で高濃度に検出。ChromaTOF Sync のピークファインディング機能により示された。 
 

 

 



 

全体として、バタリー・シャルドネで高濃度に観察された化合物は、「バタリー」「ミルキー」「キャラメル」「バニラ」「メ
ープル」「スパイシー」「ココナッツ」「チェリー」「フルーティ」など、リッチで甘く温かみのある香調を示しました。 
一方、両ワインで同程度に存在した成分としては、「フルーティ」「フローラル」「アルコール系」「ハニー」「発酵香」などが
挙げられます。 

さらに、トラディショナル・シャルドネで高濃度に検出された成分は、「フレッシュ」「フローラル」「フルーティ」「シトラス」
といった軽快で爽やかな香調を特徴としていました。 

これらの化学的特徴は、官能的な印象として知られるバタリー・シャルドネとトラディショナル・シャルドネの一般的な香り
の違いと一致しており、その詳細な比較には ChromaTOF Sync が大きく貢献しました。 

 

Conclusion 

本研究では、HS-SPME と GC-TOFMS を用いて、同一ヴィンテージ・同一ブドウ園由来のバタリー・シャルドネとトラ
ディショナル・シャルドネを比較しました。 

ChromaTOF Sync によるサンプルセット全体のピークファインディングにより、ワインの官能特性と関連する多数の特異
的な香気成分を明らかにすることができました。 

本稿では、その代表的な例を取り上げて解説しました。 
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