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X500R

引言

啤酒是一种以麦芽、大米、酒花、酿酒酵母和水为原料，由

麦芽发酵后产生的含有二氧化碳气泡的酒精饮料。作为全球第三

大饮料，被称为“液体面包”，因其丰富的营养和独特的口感备

受喜爱。随着人们生活水平的不断提高和啤酒行业的快速发展，

人们对啤酒的营养和风味要求也不断提高。啤酒厂商为了降低啤

酒成本和改善风味，会进行不同的工艺和配方改进。因此通过啤

酒风味和营养物质的表征可以帮助更好的改进配方工艺。

四极杆飞行时间（QTOF）质谱的灵敏度和选择性鉴定流程正

逐步成为啤酒成分鉴定日益需求的一项技术，这项技术克服了传

统技术面临的许多挑战，能从分子水平直观、快速、准确地得到

啤酒成分的鉴定结果。

本文选择某品牌两种不同配方酿造的纯生啤酒为研究对象，

进行啤酒中的风味以及营养物质表征并对比两种啤酒的差异。

1、实验条件

质谱系统： SCIEX X500R QTOF系统；

扫描方式：ESI+/- TOF MS-IDA-10 TOF MS/MS； 动态背景扣除

开启；扫描范围：一级m/z 70-2000 Da，二级m/z 40-2000 Da； 

喷雾电压IS:  5500 V/-4500 V      源温度 TEM: 500 ℃                     

气帘气 CUR: 30 psi                      碰撞气 CAD: Medium

雾化气 GS1: 50 psi 辅助气 GS2: 50 psi
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2、快速样品前处理

取纯生啤酒样本2 mL，在15000 rpm条件下离心10 min，转入

样品瓶，待LC-MS/MS上机测定。质控样本（QC）为18个样本（9
个A啤酒和9个B啤酒样本）等比例混合。

3、数据分析策略

3.1  SCIEX OS软件帮助快速鉴定啤酒成分

利用SCIEX X500R QTOF系统对QC进行正离子模式和负离子模式

分别一针进样便可以获得全面一级二级信息，用于准确定性。结

合高质量二级谱库，利用SCIEX OS软件通过一级质量精度、同位素

分布和二级库匹配快速进行化合物筛查鉴定，红绿灯式筛查结果

显示如图1。并且可以呈现详细色谱图积分情况、一级质谱图的同

位素丰度比对情况以及二级质谱图与二级谱库中标准品谱图匹配

情况，以麦芽五糖为例见图2。

SCIEX X500R QTOF 系统
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图2. 麦芽五糖色谱图、一级质谱图和二级质谱图

图1. 红绿灯式筛查结果显示
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2、、快快速速样样品品前前处处理理

取纯生啤酒样本 2 mL，在 15000 rpm条件下离心 10 min，转入样品瓶，待 LC-MS/MS上机测定。质控

样本（QC）为 18个样本（9个 A啤酒和 9个 B啤酒样本）等比例混合。

3、、 数数据据分分析析策策略略

3.1 SCIEX OS软件帮助快速鉴定啤酒成分

利用 SCIEX X500R QTOF系统对 QC进行正离子模式和负离子模式分别一针进样便可以获得全面一级

二级信息，用于准确定性。结合高质量二级谱库，利用 SCIEX OS软件通过一级质量精度、同位素分布和

二级库匹配快速进行化合物筛查鉴定，红绿灯式筛查结果显示如图 1。并且可以呈现详细色谱图积分情况、

一级质谱图的同位素丰度比对情况以及二级质谱图与二级谱库中标准品谱图匹配情况，以麦芽五糖为例见

图 2。

图 1.红绿灯式筛查结果显示

图 2.麦芽五糖色谱图、一级质谱图和二级质谱图

除了二级谱库以外，可以利用 Chemspider进行未知物结构确认，以啤酒花代表性成份蛇床酮（啤酒花

β酸）的鉴定为例。蛇床酮对应母离子的提取色谱峰一级质量偏差＜1 ppm，Formula Finder自动预测分子

式也为 C26H38O4,可自动链接 Chemspider网站给出目标分子式对应的可能化合物及结构式并进行碎片归属。
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除了二级谱库以外，可以利用 Chemspider进行未知物结构确认，以啤酒花代表性成份蛇床酮（啤酒花

β酸）的鉴定为例。蛇床酮对应母离子的提取色谱峰一级质量偏差＜1 ppm，Formula Finder自动预测分子

式也为 C26H38O4,可自动链接 Chemspider网站给出目标分子式对应的可能化合物及结构式并进行碎片归属。除了二级谱库以外，

可以利用Chemspider进行

未知物结构确认，以啤酒

花代表性成份蛇床酮（啤

酒花β酸）的鉴定为例。

蛇床酮对应母离子的提取

色谱峰一级质量偏差＜1 

ppm，Formula Finder自动

预测分子式也为C 26H 38O 4, 
可自动链接Chemspider网

站给出目标分子式对应的

可能化合物及结构式并进

行碎片归属。 图3. 蛇床酮对应的色谱图、一级质谱图和二级质谱图
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图 3.蛇床酮对应的色谱图、一级质谱图和二级质谱图

图 4.分子式 C26H38O4的 Chemspider检索结果及可能结构的碎片解析

3.2 代谢组学鉴定结果及差异分析

结合 SCIEX代谢物数据库和天然产物数据库以及其他数据库鉴定到两种纯生啤酒中共 361个化合物，

覆盖种类包括有机酸、氨基酸及肽、糖以及核苷酸等（图 5）。利用 P-value <0.05、Fold-Change>1.2（图 6）

和 VIP>1筛选差异化合物，最终得到 75个差异成分，其中 42个化合物纯生啤酒 A中含量更高，33个化合

物纯生啤酒 B中含量更高。
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3.2  代谢组学鉴定结果及差异分析

结合SCIEX代谢物数据库和天然产物数据库以及其他数据库
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氨基酸及肽、糖以及核苷酸等（图5）。利用P-value <0.05、Fold-

Change>1.2（图6）和VIP>1筛选差异化合物，最终得到75个差异成

分，其中42个化合物纯生啤酒A中含量更高，33个化合物纯生啤酒

B中含量更高。

从营养成分种类来看，啤酒B中氨基酸及肽类相关和树脂类含

量更高，啤酒A中部分黄酮类和糖类含量更高。图7为类蛇床酮和

亚叶酸两种啤酒中含量差异的箱状图。类蛇床酮属于啤酒花的β

酸，苦味较细腻爽口，具有防腐并改善啤酒泡沫稳定性作用，在

啤酒B中含量更高。亚叶酸属于维生素B9的一种形式，是一种营养

物质，在啤酒A中含量更高。啤酒中成份差异与口感和营养品质相

关联，可以通过分子水平的含量高低结合感官对啤酒品质进行更

全面的评估。

图4. 分子式 C26H38O4的Chemspider检索结果及可能结构的碎片解析
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图 5. 纯生啤酒中小分子化合物鉴定结果及分类

图 6. 两种啤酒样品中鉴定化合物的火山图（P-Value< 0.05， Fold-Change>1.2）

从营养成分种类来看，啤酒 B中氨基酸及肽类相关和树脂类含量更高，啤酒 A中部分黄酮类和糖类含

量更高。图 7为类蛇床酮和亚叶酸两种啤酒中含量差异的箱状图。类蛇床酮属于啤酒花的β酸，苦味较细

腻爽口，具有防腐并改善啤酒泡沫稳定性作用，在啤酒 B中含量更高。亚叶酸属于维生素 B9的一种形式，

是一种营养物质，在啤酒 A中含量更高。啤酒中成份差异与口感和营养品质相关联，可以通过分子水平的

含量高低结合感官对啤酒品质进行更全面的评估。

图5.  纯生啤酒中小分子化合物鉴定结果及分类 图7.  两种啤酒样本中类蛇床酮和亚叶酸含量变化箱状图

图6. 两种啤酒样品中鉴定化合物的火山图（P-Value< 0.05, Fold-Change>1.2）
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图 7. 两种啤酒样本中类蛇床酮和亚叶酸含量变化箱状图

4、、总总结结

本文使用 SCIEX X500R QTOF系统建立了纯生啤酒非靶向代谢组学方法。X500R具有超快的扫描速度，

且兼顾灵敏度和分辨率，一针进样即可得到复杂基质样品中待测物的全面的高质量一级与二级质谱数据，

且一级质量精度均小于 2 ppm。利用 SCIEX OS软件以及相关数据库配合一级质谱、同位素分布和二级质谱

图可快速准确地提供定性结果。X500R QTOF系统采集的数据保证得到全面丰富的鉴定结果，通过进行啤

酒风味和营养成分鉴定帮助啤酒配方工艺的改进研究。
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