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　食品は多くの成分を含有し、その製造工程や保存状態に
よって成分が変動する。今まで食品の品質を評価するため
に、主要成分や特徴的成分の個別分析評価が行われてきた
が、近年、化学データから統計解析により情報を引き出す
ケモメトリックス（計量化学）が発展し、全ての成分を
対象にした評価がなされるようになった1-7）。それには質
量分析や NMR（核磁気共鳴スペクトル）などの機器分析
装置による網羅的成分測定によるメタボローム解析が用い
られる。質量分析法は、そのスペクトル等から物質の構造
推定が可能な優れた方法であるが、成分抽出操作等の前処
理やクロマトグラフィーによる分離操作を伴う。NMR 法
は混合物を分離精製することなく、非破壊で計測し、そ
れを試料のプロファイルとして表現できる長所がある。こ
のような NMR メタボローム解析手法を用いた食品評価事 
例8）も報告されており、本論文では、各種飲料製品の内容
物評価に対する NMR メタボローム解析手法の適用例を示
し、今後の利用の可能性を述べる。

実験方法

１．測定試料
　試料として、以下の市販製品を用いた。

（1）緑茶飲料製品
　3 社（A 社、B 社、C 社）の 500 mL 容 PET ボトル詰製
品を用いた。購入後、測定に供するまで 4℃に保管した。
A 社製品の一部は、55℃で 2 週間および 4 週間保存後、測
定に供するまで 4℃に保管した。
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（2）果汁飲料
　500 mL 容 PET ボトル詰 100％柑橘果汁飲料製品（オレ
ンジと温州ミカン果汁のブレンド品）を購入後 4℃に保管
した。製品の一部は、55℃に１週間、2 週間および 3 週間
保存後、測定に供するまで 4℃に保管した。なお、果汁飲
料は WHATMAN　0.45 µm PVDF w/GMF（3 層フィル
ター）でろ過し、測定に供した。

（3）ワイン飲料
　350 mL 容 PET ボトル詰めの白ワインおよび赤ワイン
をそれぞれ購入後、4℃に保管した。光照射試験を行うた 
め、室温下、2400Lx で 2 週間照射後、4℃に保管し、「照
射処理品」とした。ただし、1 日の照射時間は 12 時間で
ある。同様に照射しない試料として「暗所保存品」も調製
した。なお、試料は 0.45 µm フィルターでろ過し、測定に
供した。

２．NMR測定および解析方法
　NMR 試料管（φ 5 mm）に 0.5 mL の試料液と、0.05 mL
のトリメチルシリルプロパン酸重水素化物（TSP-d4）の
重水溶液（約 0.02%）を添加した。NMR 装置には、JNM-
ECA400（JEOL 製、400 MHz）を用いて、1H- NMR を測
定した。なお、水系飲料の測定では、プレサチュレーショ
ン法で 4.7 ppm 付近に観測される水由来のシグナルを消去
した。ワイン（アルコール飲料）の測定では、WET 法を
用い、1 ppm、3.5 ppm、4.7 ppm 付近の水およびエタノー
ル由来のシグナルを消去した。
　NMR スペクトルの解析には、Alice2 for metabolome

（JEOL Resornance 製）を用いた。
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結果および考察

１．緑茶飲料の主成分分析
（1）銘柄の違い（3群比較）
　3 社製品の NMR スペクトルデータを主成分分析した結
果を図 1（a）に示す。寄与率は、データの全情報に対し
て各主成分が占める割合であるが、第 1 主成分の寄与率が
63.7％、第 2 主成分の寄与率が 30.1％で、第 2 主成分まで
の累積寄与率が 93.8％であり、第 2 主成分までで全体の情
報がほぼ集約されていると言える。図 1（a）に示すとおり、
銘柄によって、明確に分類されており、緑茶成分の違いが
NMR スペクトルに反映されることが示唆された。この事

から NMR を用いて試料間の差の評価や分類への利用が期
待できる。

（2）55℃保存品（3群比較）
　A 社製品を 55℃で 2 週間および 4 週間保存した試料
と 4℃保存した試料の NMR スペクトルデータを主成分
分析した結果を図 1（b）に示す。第 1 主成分の寄与率が
59.1％、第 2 主成分の寄与率が 29.4％で、第 2 主成分まで
の累積寄与率が 88.5％であった。寄与率が約 60％の第 1
主成分の正の方向に沿って、試料の経時変化を捉えている
ことから、緑茶飲料の成分変化を経時的に NMR を用いて
客観的に評価できる可能性が示唆された。

図 1　緑茶飲料製品の主成分分析（Scores：サンプルプロット）
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２．果汁飲料の主成分分析
　果汁飲料を 55℃で 1 週間、2 週間および 3 週間保存し
た試料と 4 ℃保存した試料の NMR スペクトルデータを主
成分分析した結果を図 2に示す。第 1 主成分の寄与率が
92.6％で、第 1 主成分に沿って、試料の経時変化を捉えて

いる。果汁飲料を 55℃で 1 週間保存すると大きく成分変
化があり、その後 2 週間および 3 週間では成分変動が徐々
に小さくなったと推測される。比較的固形分量が多い果汁
飲料も緑茶飲料と同様に、NMR スペクトルで経時的変化
を追跡できる可能性が示唆された。

図 2　果汁飲料製品の主成分分析（Scores：サンプルプロット）

図 3　白ワイン飲料製品の主成分分析
　　（Scores：サンプルプロット）

図 4　赤ワイン飲料製品の主成分分析
　　（Scores：サンプルプロット）

３．ワインの主成分分析
　アルコール飲料であるワインには、水以外にエタノール
を含むため、シグナル飽和処理範囲が 1 カ所に限定される
プレサチュレーション法ではなく、複数箇所を設定でき
る WET 法を用いて測定を行った。PET ボトル詰めワイ
ン製品に対する光照射による成分への影響を調べるため、
光照射処理品と暗所保存品を調製し、NMR 測定データを

主成分分析した。白ワイン製品と赤ワイン製品のそれぞれ
について試験した結果を図 3および図 4にそれぞれ示し
た。第 1 主成分の寄与率が、白ワインでは 64.6％、赤ワイ
ンでは 82.1％となり、光照射処理品と暗所保存品は明確に
区別された。ワインに対する光照射が成分に影響を与えて
いると推測される。このようにアルコール飲料についても
NMR による評価が可能であることがわかった。
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まとめ

　食品の品質を評価する手法の一つとして、NMR による
メタボローム解析手法の有用性を調べるため、様々な市販
飲料製品を使用して試験を行った。NMR によって得られ
た混合成分のシグナルパターンは、その試料固有のプロ
ファイルといえる。緑茶飲料や果汁飲料を用いた試験では、
銘柄の識別や経時変化の程度を評価できる可能性が示唆さ
れた。ワイン飲料の試験では、NMR で使用される WET
法を用いることで、アルコール由来のシグナルの妨害を抑
制でき、製品への光照射試験の評価に利用できることがわ
かった。このように NMR 装置による測定は非常に簡便で
非破壊分析であるため、迅速に成分変化を評価でき、様々
な飲料製品の熱履歴や原料検査などの品質管理への応用が
期待される。
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