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摘要

在⻝品⽣产过程中，⻝⽤油经调和后功能特性、稳定性和感官特性得到改善。另外，使⽤廉价替代品掺假⾼品质

⻝⽤油的问题也屡⻅不鲜。因此，需要借助快速分析检测判定⻝⽤油真伪，以及在⻝⽤调和油制备期间进⾏质量

控制。在本研究中，我们评估了直接分析质谱仪RADIAN ASAP结合多变量校正法⽤于定量特级初榨椰⼦油和⼤⾖

油调和油的性能。我们构建了正交偏最⼩⼆乘法(OPLS)回归模型(n = 130)，展⽰了实际调和油配⽐与预测调和油

配⽐之间的线性响应(R2 = 0.985)。此模型经盲样(n = 57)验证，每个技术重复样的预测调和油配⽐平均值与实际值

差异在±5%内。

优势

快速简便的指纹图谱分析⼯具，适⽤于⽣产质量控制■

快速测定⻝⽤调和油配⽐■

简介

油和脂肪是烹调、油炸和⻝品配⽅中的常⽤原料。⼤多数植物油因理化性质独特，如功能、稳定性和抗氧化特性
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，其原形态适合的技术应⽤有限。为提升植物油的商业化应⽤，通常使⽤以下四种⽅法将其改性：氢化、交换酯

化、分馏和混合1。 通过混合不同类型的植物油，可以改变调和油的脂肪酸组成，提⾼天然抗氧化物和⽣物活性脂

质含量，从⽽改善营养价值和稳定性。例如，特级初榨椰⼦油与⼤⾖油在调和后，饱和脂肪酸与多不饱和脂肪酸

的⽐例发⽣变化，调和油的保质期因此得以延⻓，相关油炸产品的⻛味也有所改善2。 还有⼀些制造商为谋取经济

收益，在调和油中掺杂相对廉价的种⼦油假冒⾼级产品。因此，快速检测⽅法的应⽤不仅包括调和油⽣产过程中

的质控环节，还涉及调和油产品贴标的法规执⾏环节。

RADIAN ASAP是⼀款紧凑的常压电离质谱仪，采⽤⼤⽓压固相分析探头(ASAP)离⼦源。此仪器⽆需样品前处理或

⾊谱分析步骤，结合简单的结果⾯板，数秒内即可获取结果，加快决策进度。利⽤RADIAN ASAP⽣成的质谱图创

建多变量统计模型，包括多变量校正模型，即通过多个变量预测⽬标物质的理化特性，从⽽创建校准曲线的数学

模型3,4。

在本应⽤简报中，我们评价了基于RADIAN ASAP数据的多变量校正法定量⻝⽤调和油的性能。 

结果与讨论

本研究通过主成分分析(PCA)评估了数据可靠性，即是否能构建关注变异上限的稳健模型。PCA结果显⽰，特级初

榨椰⼦油和⼤⾖油样品（图1）成功分离，不同组分清晰可⻅。在该模型中，三⼤主分量的变异共计98.6%（

PC1~96.0%、PC2~1.4%和PC3~1.3%）。
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图1.由LiveID 2.0得到的特级初榨椰⼦油和⼤⾖油3D-PCA得分图

使⽤正交偏最⼩⼆乘法(OPLS)回归模型，以1个预测分量和2个正交分量(n = 130)，构建调和油掺杂物的多变量校

正建模模型（表1）。此建模模型中捕获和预测的变异分别为98.6% (R2Cum = 0.986)和97.0% (Q2Cum = 0.97)。

在模型捕获的总变异中，预测分量占51.7% (R2X = 0.517)。图2中的建模模型OPLS得分图显⽰，从预测分量t[1]

来看，调和油中的特级初榨椰⼦油所占配⽐从左⾄右表现出逐渐增加的趋势。图3中的多变量校正曲线显⽰了模型

中特级初榨椰⼦调和油实际配⽐与预测配⽐之间的线性响应(R2 = 0.9853)。
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表1.多变量校正建模组的特级初榨椰⼦油和⼤⾖油调和油样品

 
图2.使⽤SIMCA®得到的OPLS得分图，显⽰了预测分量t[1]和第⼀个正交分量t[1]，调和油中的特级初榨椰⼦油占

⽐为0% (0)、20% (0.2)、40% (0.4)、60% (0.6)、80% (0.8)和100% (1)。
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图3.使⽤SIMCA®得到的多变量校正曲线，调和油中的特级初榨椰⼦油占⽐为0% (0)、20% (0.2)、40% (0.4)、

60% (0.6)、80% (0.8)和100% (1)。

在图4的OPLS Loadings plot中突出显⽰的质谱区域中，m/z 390‒530和m/z 610‒750区域表⽰特级初榨椰⼦油配

⽐较⾼，m/z 850‒920区域表⽰⼤⾖油配⽐较⾼。其中，m/z 390‒530可能包含⼆酰基⽢油5；m/z 610‒750包含

带有癸酸、⽉桂酸、⾁⾖蔻酸和油酸脂肪酸侧链的⽢油三酯6,7；m/z 850‒920包含带有棕榈酸、亚油酸、油酸和硬

脂酸侧链的⽢油三酯6,7。通过液相⾊谱与⾼分辨率质谱联⽤(LC-HRMS)等互补技术，进⼀步分析鉴别这些脂质。

我们使⽤建模模型预测独⽴验证测试组中的调和油掺杂物（表2）。每种调和油2个技术重复样，采集4⾄6次重复

进样结果，验证该模型(n = 57)。⽐较每个技术重复样的平均值与实际调和油配⽐（图5）。总体⽽⾔，每个技术

重复样的调和油配⽐平均预测值与实际值的差异在5%以内。

结论

RADIAN ASAP是⼀款设计紧凑的快速分析⼯具，有助于在更短的时间内作出决策。在本研究中，我们使⽤

RADIAN ASAP数据创建并验证了⼀个多变量校正模型，⽤于测定特级初榨椰⼦油和⼤⾖油在调和油中的单油占⽐

。OPLS Loadings plot提供的质谱信息有助于推断性鉴定潜在标志物，并通过⾼分辨率质谱仪的直接分析进⾏确

认。
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