
 

 

 

 

 

 

 

 

 Introduction  

食品包装は、 食品製造者と消費者をつなぐ 搬送材料として 機能するため、 食品産業において 不可欠な構成要素
です。 輸送、保管、 および取扱いの過程で、 包装材料は、 人体に害を及ぼす可能性のある物質、病原体、汚染物
質への接触や、 食品の早期劣化から食品を保護します 。 1,2  

食品包装には、 プラスチック、ガラス、 金属、紙、 およびそれらの 複合材料など、さまざまな 材料が用いられて
います。 これらの 製品には可塑剤、 モノマー、オリゴマー などの添加剤も含まれており、これらの 化学物質は加
工または包装時の接触により 食品へ汚染物質を移行させる 可能性があります。 この相互作用により、 食品の品質
および安全性が変化する場合があります。 また、 食品香気成分の収着（ スカルピング） と、 包装材料から食品へ
の望ましくない 成分の移行（ リーチング） の双方により、 風味が変化することもあります。 したがって、 可食製
品中の食品包装由来残留物をスクリーニング できることが 重要です。 1,2  

EU framework No. 1935/2004 および EU 2020/1245 に見られるように、 法規制では最終製品中に存在
する汚染物質について 製造者が責任を負うことが 求められています。 これらの 試料は複雑であり、 潜在的なリス
クを迅速に同定する必要があるため、 ガスクロマトグラフィー（ GC ）や 飛行時間型質量分析（ TOFMS ）など、
さまざまな 分析アプローチ が長年にわたり 開発されてきました。 これらは ノンターゲットスクリーニング に有用
な優れた手法です。 複数試料に対するこのような データ のノンターゲットレビュー および比較を効率化するソフ
トウェアツール は、この 分析技術の有用性をさらに 高めます。そこで 本研究では、 データ 処理を簡便化し、 答え
を追求する分析者を強力に支援できる データアライメントツール である ChromaTOF  Sync を使用しました 。  

当初のプロジェクト は、さまざまな コーラ 中の香味成分の傾向を明らかにすることを 目的としていましたが 、 デ
ータ 解析の過程で予期しない 包装由来汚染物質の存在が明らかになりました。 これは、 GC -TOFMS がノンター
ゲット 分析において 有する能力を示しています。 本アプリケーションノート では、 市販の Cola 飲料中に存在す
る一部の包装由来汚染物質に対する有効なノンターゲットスクリーニング を示します 。また、 分析した 飲料中に
存在する個々の包装由来汚染物質の傾向を容易に確認するための ChromaTOF  Sync の活用についても 示します 。  
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実験条件 

8 ブランド が製造する市販の各種 Cola 飲料を Pegasus ®  BT で分析しました。 試料前処理手順および装置
条件を Table 1 に示します 。  

Table 1 ： Pegasus  BT の試料導入条件および装置条件 

 

結果および考察 

13 種類すべての cola 試料について、 代表的な GC -TOFMS クロマトグラム を Figure 1 に示します 。これら
は多数の分析対象ピーク を含む複雑な試料です。 初めに、 試料ファイル を ChromaTOF のピーク 検出機能を用い
て S/N 比 10 でデータ 処理したところ、 各試料あたり 約 400 ピーク が検出されました。 これにより 詳細な情報
が得られ、 各試料について 包括的なノンターゲットレビュー が可能となりました。 しかし、 個別のピークテーブ
ルから得られる 多くの ピーク 情報を関連付け、 試料群全体にわたる 分析対象成分の傾向を観察することは 容易で
はありません。 例えば、 13 試料全体では、 分析者は約 5200 ピーク を確認する必要があり、 長時間を要する作
業となります。 この試料比較を効率化するため、 cola 飲料については ChromaTOF  Sync でも 処理を行い、 ピ
ーク検出とデータアライメント により、 全試料を通じて 約 600 ピーク をまとめた 統合ピークテーブル を作成し
ました。 その結果、多 くの 予想される 香気化合物に加えて、 食品包装に関連するいくつかの ノンターゲット 分析
対象成分が観察されました 。  

 

 

Figure 1. 13 種類のコーラ 飲料試料の重ね合わせ全イオンクロマトグラム（ TIC ）中 に確認された 包装由来汚染物質。  



これらの 包装由来汚染物質の一部を示すアライメント 済みテーブルの抜粋を Table 2 に示します 。これらは メ
ソッドブランク と比較して、 cola 試料中で高いレベルで観察されました。 ChromaTOF  Sync は全試料のピーク
面積を集約し、 試料群における 傾向を視覚化しやすくする ヒートマップ 機能を備えています。 Table 2 から、 同
一メーカー の無糖製品 である Cola 試料 5 および 6 において、 2 -ethylhexanoic acid および 3,5,5 -
trimethylhexanoic acid が高レベルで存在することが 容易に確認できます 。  

 

Table 2 ：同定 された 包装由来汚染物質に対する ChromaTOF  Sync のヒートマップ 機能 

 

ChromaTOF  Sync は、 多数の試料間で生じる 可能性のある保持時間のずれにも 対応できます。 例えば Figure 2
では、 ChromaTOF  Sync により、 Cola 6 飲料中で 1.2 秒シフト した 2 -エチルヘキサン 酸が自動的に同定され
ています 。  
 

 

Figure 2. （ 1 ） Cola 5 中の 2 -エチルヘキサン 酸の TIC ；（ 2 ） Cola 5 中の 2 -エチルヘキサン 酸の質量スペクトル；（ 3 ） Cola 6 中の 2 -エチルヘキサ

ン酸の TIC ；（ 4 ） Cola 6 中の 2 -エチルヘキサン 酸の質量スペクトル；（ 5 ） Cola 5 および Cola 6 中の 2 -エチルヘキサン 酸の重ね合わせ TIC ；（ 6 ） 2 -

エチルヘキサン 酸の観測質量スペクトル（ 黒） と NIST ライブラリデータベース（ 緑） との 照合。  

個々の分析対象成分についても、 試験した 試料中に傾向が認められるかどうかを 確認できます。 フタル 酸エス
テル類は、 プラスチック の柔軟性および耐久性を確保するために 使用されることから、 食品包装由来の汚染物質
として 想定されます。 しかし、 高濃度では内分泌かく 乱物質として 作用し、 健康問題を引き起こす可能性もある
ため、このような 汚染物質を継続的に把握することが 重要です。 Figure 3 に示すように、 フタル 酸ジエチル およ
びフタル 酸ジブチル はすべてのコーラ 飲料で暫定的に同定され、 スペクトルマッチング（ 類似度スコア 805 お
よび 881 ）ならびに RI 確認（観測 RI はそれぞれ 1593 および 1960 、ライブラリ RI はそれぞれ 1594 およ
び 1965 ）の 両方により 確認されました。 フタル 酸ジエチル およびフタル 酸ジブチル は、 Cola 2 、 Cola 6 、お
よび Cola 11 で高いレベルで存在することが 確認されました （ Figure 3 、セクション 3 および 6 ）。  



 

Figure 3. （ 1 ）フタル 酸ジエチル の重ね合わせ TIC ；（ 2 ）フタル 酸ジエチル の観測質量スペクトル（ 黒） と NIST ライブラリデータベース（ 緑） との 照合；

（ 3 ）フタル 酸ジエチル の棒グラフ 表示；（ 4 ）フタル 酸ジブチル の重ね合わせ TIC ；（ 5 ）フタル 酸ジブチル の観測質量スペクトル（ 黒） と NIST ライブラリ

データベース（ 緑） との 照合；（ 6 ）フタル 酸ジブチル の棒グラフ 表示。  

スチレン も一般的な包装由来汚染物質の一つであり、 高濃度では発がん性を有します 。 欧州食品安全機関は食品
中スチレン の最大許容限度を 0.6 mg/kg としている 一方、世界保健機関（ WHO ）および 世界食糧機関は耐容一
日摂取量を 40 mg/kg 体重／日としています。 2,3, 4 Figure 4 に示すように、 Cola 7 において 高レベルのスチレ
ンが暫定的に同定され、 スペクトルマッチング（ 類似度スコア 821 ）および 観測 RI897 （ライブラリ RI893 ）
により 確認されました。 この初期ノンターゲットスクリーニング により、このような 分析対象成分を明らかにす
ることができ、 今後の研究ではこれらを 定量対象として 設定し、 既知の曝露閾値と比較することが 可能となりま
す。  

 

 

Figure 4. 他の 12 種類のコーラ 試料と比較して、 Cola 7 で高レベル に検出された スチレン。（ 1 ）スチレン の重ね合わせ全イオンクロマトグラム（ TIC ）；

（ 2 ）スチレン の観測スペクトル（ 黒） と NIST ライブラリデータベース（ 緑） との 照合；（ 3 ）分析 した 13 種類の飲料試料中に検出された スチレン 濃度の棒

グラフ。  

PCA スコアプロット（ Figure 5 ）では、 13 種類のコーラ 飲料が主成分軸の反対象限に分かれてプロット されて
いることが 示されています。 興味深いことに、これらの 結果は、 二つの有名なコーラメーカー 間における 長年の
「コーラ 戦争」 という 疑問に一つの答えを与えるものです。 すなわち、これらの 予備的結果から、 Cola 3 および
Cola 4 はいずれも オリジナル 飲料であり、 異なる企業によって 製造されているにもかかわらず、 化学プロファイ
ルが非常に類似していることが 示唆されます。 もう 一つの興味深い観察結果として、 無糖飲料では化学プロファ
イルの差異がより 大きく、これは Cola 1 および 2 と、 Cola 5 および 6 を比較することで 確認できます 。  



 

Figure 5. 統合ピーク 情報から作成した PCA スコアプロット により、 コーラ 飲料が PC1 上で識別されることが 示された。  

結論 

GC -TOFMS を用いることで、 13 種類のコーラ 飲料のヘッドスペース 中に存在する微量汚染物質を正確に分
離し、 検出することができました。 当初のプロジェクト は、 各種コーラ 中の香味成分を探索することを 目的とし
ていましたが 、 ChromaTOF  Sync により 予期しない 包装由来汚染物質の存在も明らかとなり、 ノンターゲット
サーベイランス における 本システム の有用性が示されました。 このデータアライメントソフトウェア を使用する
ことで、 複数試料を一つのピークテーブル に統合して レビュー し、 手作業による クロマトグラム 比較では検出が
困難な微小な差異や特徴を抽出することが 可能でした。 ChromaTOF  Sync における PCA などの高度なデータ
比較も、 データ および試料中の傾向を明らかにする 上で有用でした。 本研究の結果は、すべての コーラ が同一で
はなく、 既知の食品包装由来汚染物質の相対存在量が、 製造者、包装材料、 および摂取される コーラ の種類によ
って 異なることを 示唆しています。 これらの レベル が懸念されるものであるかどうかを 明らかにし、 EU 
framework No. 1935/2004 および EU 2020/1245 に適合するためには、さらなる 定量研究が必要です。  
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