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摘要：本文就三种色谱技术（液相色谱、气相色谱和全二维色谱）及其在咖啡质量控制应用中的研究进展进行综述。通过对咖

啡的起源、分布、主要成分和风味特征，以及色谱指纹图谱的构建方法进行描述，进一步揭示色谱指纹图谱技术在其品控方面的重要

性和应用前景。色谱技术作为一种物理化学的分离分析方法，克服了传统光学、质谱分析方法的缺点，即分析之前需要复杂的样品处

理和分离过程。因此，色谱技术是最重要的一种分析方法，同时也是目前应用最广泛的分析方法之一。色谱技术兼有分离效率高、分

析速度快、检测灵敏度高等特点，使得其在咖啡的质量控制中占有不可或缺的地位。在实际应用中，通常将色谱技术与化学计量学进

行结合以实现对咖啡产品的质量控制。 
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Abstract: This study reviewed the progress of  three chromatographic techniques  (liquid chromatography, gas chromatography, 

comprehensive two-dimensional chromatography) and their applications in coffee quality control.  The importance and application prospect of 

chromatographic fingerprint technology were further revealed by describing the origin, distribution, main components and flavor characteristics 

of coffee, as well as the construction method of chromatographic fingerprinting. As a physicochemical separation and analysis method, 

chromatography overcame the shortcomings of traditional spectroscopy and mass spectrometrythat required complex sample processing and 

separation before analysis. As one of the most important analytical  methods and one of the most widely used methods, chromatographic 

separation technology had the characteristics of high separation efficiency, fast analysis speed and high detection sensitivity, making it an 

indispensable position in the coffee quality control. . In practical applications, chromatography was often combined with chemometrics to 

achieve the quality control of coffee productsl. 
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咖啡为茜草科咖啡属植物，属于热带常绿植物
[1,2]。世界范围内咖啡的产销量仅次于石油，它与茶叶、 
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可可并称为世界三大饮料[3,4]。咖啡原产于埃塞俄比亚

地区，我国种植的咖啡主要分布在海南和云南地区，

分别为罗布斯塔（中粒种）咖啡和阿拉比卡（小粒种）

咖啡[5,6]。咖啡因其独特的香气而受广大消费者喜爱，

其香气的组成及形成过程也是一个极其复杂的过程。

迄今为止，已经发现的香气成分达上千种，而对其风

味产生决定性作用的香气成分只有大约 20 种左右[7]。

通常判断一杯咖啡的好坏与其风味品质是分不开的，
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风味品质又分为香气和滋味两种不同的感官体验，所

以对咖啡的品质控制需要从这两方面对其进行控制。 
指纹图谱技术是指对物质进行适当处理后，采用

一定的分析手段，得到的能够表示其化学特征的色谱

图或光谱图[8~10]。作为一种对物质质量控制的方法，

指纹图谱技术在对中药质量控制的应用已经较为成

熟。指纹图谱技术涉及到许多方法，包括红外光谱法、

紫外可见光谱法和拉曼光谱法等光谱法和高效液相色

谱法、气相色谱法、全二维色谱法等色谱法[11~13]。其

中以色谱法为主流，应用最为广泛。咖啡指纹图谱的

研究和建立，对于提高咖啡质量、促进咖啡产业发展、

研究咖啡的相关功效具有重要意义。董文江等[14]采用

顶空固相微萃取-气相色谱质谱联用仪（HS-SPME- 
GC/MS）和电子舌技术联合使用检测云南不同地区咖

啡中气味和滋味化合物。HS-SPME-GC/MS的检测分

析结果表明：不同地区烘焙豆的浅度、中度和深度样

品分别鉴定出 60、65 和 67 种挥发性成分，随着烘焙

度的增加，呋喃类、吡啶类和硫化物逐渐增加，酸类

和呋喃酮物质逐渐减少。本文就以三种色谱指纹图谱

技术（液相色谱、气相色谱和全二维色谱）在咖啡质

量控制中的研究进展进行综述，为学者对咖啡的进一

步研究提供一定的参考信息。 
本文综述了咖啡的起源、分布、主要成分及风味

特征，对三种色谱指纹图谱技术结合化学计量学在咖

啡质量控制中的主要应用进行总结，分析目前该技术

在咖啡质量控制中存在的问题，提出该技术在咖啡质

量控制中未来的发展前景，为其后续的研究和利用提

供理论参考。 

1  咖啡的起源、分布、主要成分及风味品质特

性 

1.1  咖啡的起源与分布 

咖啡起源于埃塞俄比亚和刚果地区，经阿拉伯地

区传向世界各地，是世界范围内消费最多的饮料之一。

目前，世界范围内被广泛栽培的咖啡品种分为小粒种

咖啡（阿拉比卡）、中粒种咖啡（罗布斯塔）和大粒种

咖啡（利比里亚）[15]。小粒种咖啡原产于非洲埃塞尔

比亚，树形矮小，叶片小而尖，长椭圆形，叶缘有波

纹，单节果实 12~15 个，浆果成熟时呈红色，其商业

价值更高，占全球咖啡产销量的 80%左右；中粒种咖

啡原产自非洲刚果，树形开张，主干粗壮，叶片长椭

圆形，较大，质软而薄，有光泽，叶缘有波纹，单节

果实 25~30 个，成熟时橙红色、深红色或紫红色，因

其风味的杂味较重，所以其主攻速溶和罐装咖啡，其

全球产销量约占 20%左右；大粒种咖啡原产自非洲利

比里亚，植株高大，枝条粗硬，叶片椭圆形或长椭圆

形，厚硬而有光泽，叶缘波纹不明显，成熟时朱红色，

因其口感较刺激，在世界范围内并不常见，仅有少部

分地区喜爱这种口味的咖啡[16]。世界范围内的咖啡产

销大国有巴西、印度尼西亚、美国、日本和法国等。 

1.2  咖啡中主要化学成分 

咖啡香气形成的绝大部分是经过生咖啡豆的烘焙

过程产生的，一些存在于生咖啡豆中的风味前体物在

烘焙过程中会发生诸如美拉德反应和焦糖化反应等热

降解反应。咖啡中化学成分分为挥发性成分和非挥发

性成分[17]。其中非挥发性成分包括多糖、脂类化合物、

碳水化合物、蛋白质、生物碱（咖啡因、葫芦巴碱）

和绿原酸等风味前体物，这些化合物在烘焙过程中产

生的系列挥发性风味物质，而这些物质对咖啡的风味

品质至关重要；挥发性成分包括呋喃类、醛酮类、吡

啶类、酚类化合物、有机酸等有机物，这些风味化合

物大部分是通过生咖啡豆在烘焙过程中生成的，在某

种程度上直接决定着咖啡品质的好坏[18]。美国精品咖

啡协会（SCAA）公布的咖啡风味轮中将咖啡的香味

分为三大类：第一类主要是 2-糠基硫醇、三甲基吡嗪、

葫芦巴内酯、2,3-丁二酮、苯乙醛、4-羟基-2,5-二甲基

-3（2 氢）呋喃酮等糖褐变反应生成物；第二类主要

是愈创木酚、4-乙基愈创木酚、4-乙烯基愈创木酚、

2-乙基-3,5-二甲基吡嗪等焦化过程生成物；第三类主

要是沉香醇、大马酮、茴香醛、3-乙基-丁酸甲酯、3-
异丁基-2-甲氧基吡嗪等发酵生成物。 

1.3  指纹图谱技术在农产品质量控制中的应

用 

指纹图谱技术是指样品通过一定的前处理后，通

过光谱或色谱技术得到能够代表该物质的化学特征的

谱图[19]。其中光谱技术包括紫外-可见光谱、红外光谱、

荧光光谱和拉曼光谱等，光谱技术的主要特点为几乎

不需要对样品进行前处理，目前光谱指纹图谱技术已

经被广泛应用于鉴别葡萄酒的起源及葡萄的品种、对

肉制品质量的控制、农产品的溯源和掺假检测等领域。

而色谱技术包括液相色谱、气相色谱、毛细管电泳和

如今较热门的全二维色谱技术等，色谱技术因其分离

效率高、分析速度快、检测灵敏度高、样品用量少、

选择性好和自动化程度高等特点被广泛使用。目前色

谱指纹图谱技术已经被广泛应用于果酒[20]、蟠桃鲜果

http://baike.sogou.com/lemma/ShowInnerLink.htm?lemmaId=7682756
http://baike.sogou.com/lemma/ShowInnerLink.htm?lemmaId=7682756
http://baike.sogou.com/lemma/ShowInnerLink.htm?lemmaId=68669604
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[21]、天然产物分离[22]和中药质量控制[23]等领域。 

2  色谱指纹图谱技术在咖啡质量控制中的应

用 

2.1  常用色谱技术简介 

2.1.1  液相色谱法 
液相色谱技术是指以液体作为流动相的色谱技

术，通常分为高效液相色谱、超临界流体色谱、高效

毛细管电泳和液相色谱-质谱联用技术等[24]。其中使用

最多最广泛的是高效液相色谱技术，而高效液相色谱

技术的优点是它可以结合不同的检测器以实现对样品

更好的分析。高效液相色谱的缺陷是它在分析时会出

现未检测到的共出峰化合物，传统的液相色谱柱（硅

胶材质）在强酸强碱或高温条件下也容易损坏。目前

关于液相色谱技术在食品研究领域的应用都相继有不

少文献报道。Li 等[25]采用高效液相色谱和超快速液相

色谱-四级杆飞行时间串联质谱对普安茶中的嘌呤生

物碱和多酚类物质的种类和含量进行测定和分析，结

果表明，苦茶碱为普安茶中嘌呤生物碱的主要部分，

同时其中还含有 β原花青素的二聚体、三聚体和单没

食子酸盐的二聚体；Federica 等[26]建立了一种新型的

高效液相色谱-二极管阵列检测器方法来同时分析不

同豆类中的 14 种多酚类化合物，并将多酚类物质含量

与豆的种皮颜色和抗氧化性相联系，结果表明，深色

种皮的豆子比浅色的豆子抗氧化性好，这也与其中的

多酚类物质含量有关；Sylwia 等[27]建立了一种简单高

效的测定果汁中柚苷配基对映体的方法，即通过盐析

协助液液萃取，然后在高效液相色谱（二极管阵列检

测器）中检出，该方法的分析化合物的平均回收率为

85.6%~97.1%。 
2.1.2  气相色谱法 

气相色谱技术是以气体作为流动相，液体或固体

作为固定相的色谱技术。气相色谱技术可以分为填充

柱气相色谱、毛细管气相色谱、顶空气相色谱、裂解

气相色谱和气相质谱联用技术[28]。气相色谱技术具有

分离速度快、效率高和灵敏度高等优点。气相色谱仪

也是诸多实验室最为常见的一种仪器。它由气路系统、

进样系统、分离系统、检测系统、记录和数据处理系

统、温控系统组成。发展至今，气相色谱仪可以同时

进行多种物质的分析。目前，关于气相色谱技术已经

被应用于新鲜水果的风味物质研究[29]、植物油中的微

量组分的特征描述[30]、多叶蔬菜中的农药残留的检测
[31]、区分葡萄酒的掺假与否[32]、测定牛初乳中的脂肪

酸的含量[33]、测定强化食品中的植物固醇的含量[34]

等食品研究领域。气相色谱技术在分析复杂的样品时

通常需要对其进行深度的清洗和分馏，以达到移除其

中的不挥发的物质和其他存在于样品中有干扰作用的

化学物质的目的。同时，在用于分析的样品应该是一

个相对简单的化合物，以防止其进入分析系统中破坏

色谱柱和检测器。 
2.1.3  全二维色谱法 

全二维色谱技术是目前色谱技术发展领域较为热

门的一种多维色谱分离技术[35]，是建立在一维色谱技

术的基础上的，将一维色谱技术进行相应的耦合，从

而达到提高色谱技术的分离能力的目的。它的特点是

能对复杂样品进行分离分析。传统一维色谱技术的局

限性表现在对色谱柱的选择、分析系统的峰容量、检

测化合物的能力等方面上。全二维色谱技术的优点在

于它能增加峰容量（通常等于两个一维色谱的容量之

和），然而这也暴露了使用它的缺点，即达到最大峰容

量时通常需要很大的时间跨度。在实际应用中，全二

维气相色谱技术使用的又是最为广泛的。Federico等[36]

建立了一种采用全二维气相色谱-质谱联用技术来研

究红茶挥发性成分中化学物质的方法，通过这种方法

建立的指纹图谱能对红茶进行高度的化学质量特征评

价；Magdalena 等[37]通过顶空固相微萃取-全二维气相

色谱-飞行时间质谱技术对不同蓝色忍冬属植物的浆

果中的萜烯化合物的轮廓进行分析，实验结果表明其

中含有 44 类萜烯类化合物；Yan 等[38]建立了一个新的

在线的全二维液相色谱分析法来分离极端环境中的细

胞毒性真菌的代谢产物，这种方法的优点在于它能分

析代谢产物的组成，还能优化预处理过程的分离条件。 
2.1.4  色谱指纹图谱的构建方法 

色谱指纹图谱的构建方法包括高效液相色谱指纹

图谱技术、气相色谱指纹图谱技术、毛细管电泳指纹

图谱技术等，其中高效液相色谱指纹图谱技术和气相

色谱指纹图谱技术在食品质量控制中的应用更为广

泛。指纹图谱的构建主要包括以下几方面，指纹图谱

获取方法学研究、指纹图谱鉴别方法学研究、指纹图

谱中组分筛选及检测方法学研究和指纹图谱组效学研

究等方面。Naiara 等[39]采用高效液相色谱（紫外吸收

检测器）指纹图谱技术和化学计量学方法对水果提取

物和水果加工产品的特征进行分析，以实现对这些产

品的分类和掺假与否的判定，该方法的检出限低于

0.16 mg/L，线性回归系数高于 0.995，相对标准偏差

低于 6.8%，相对误差低于 11%；Aadil 等[40]采用高效

液相色谱法（二极管阵列检测器和荧光检测器）来获

取七个橄榄品种鲜榨的 140 种特级初榨橄榄油的指纹
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信息进行记录和统计学分析，以达到对橄榄品种身份

验证的目的。宁井铭等[8]采用气相色谱技术建立普洱

熟茶 7572 中挥发性物质的指纹图谱，该方法可以实现

对 7572、7692 和 7452 普洱熟茶的鉴别。 
2.1.5  化学计量学方法在指纹图谱研究中的应

用 

化学计量学方法在咖啡质量控制应用中研究广

泛，通常包括实验设计和条件优化、实验测量数据的

前处理、变量选择和变量压缩、模式识别和多元校正

方法等。在构建指纹图谱的过程中，由于咖啡样品化

学组分的复杂性，仪器测定会受到外界环境和实验条

件的干扰而影响结果的准确性，通常需要优化实验条

件以达到结果可靠，如采用全因子设计、中心组合设

计、响应曲面优化和 Doehlert 设计等[41]。光谱和色谱

指纹图谱数据通常会出现保留时间漂移、样品颗粒大

小等因素的干扰，因此需要前处理校正技术来进行处

理，如相关优化翘曲、动态时间翘曲、标准正规变换、

多远散射校正及导数处理等方法。模式识别方法包括

有监督和无监督模式识别方法，可用于不同产区、品

种、加工方法等来源样品的分类，在二维或三维空间

投影图上可视样品的空间分布，同时也可建立稳健的

数学模型实现对未知样品的预测；此外，通过建立多

元校正预测模型如偏最小二乘回归、人工神经网络、

最小二乘支持向量回归等方法定量预测样品中化学指

标的含量，具有广阔的应用前景[42]。 

2.2  色谱指纹图谱技术在咖啡质量控制中的

研究 

2.2.1  液相色谱技术 

液相色谱技术在咖啡质量控制中的应用主要体现

在高效液相色谱技术、超高效液相色谱技术、液相色

谱-质谱联用技术。液相色谱技术能有效的检测咖啡中

的碳水化合物、蛋白质、酚类化合物、咖啡因和绿原

酸等化学物质，能提供咖啡中主要化学物质的详细的

化学信息。Diego 等[43]采用高效液相色谱（安培检测

器和紫外吸收检测器）对咖啡样品中的碳水化合物进

行分析，从而判断出烘焙咖啡和咖啡粉中的掺假成分；

Belguidoum 等[44]采用高效液相色谱（紫外吸收检测

器）分析阿尔及利亚市场的 16 种咖啡样品中的酚类化

合物和咖啡因含量测定，结果表明这些咖啡提取物中

的多酚和咖啡因的含量为 12.37±0.55~200.08±6.47 
mg/mL、38.00±1.89~136.00± 6.45 mg/mL；Ana 等[45]

检测一种高效液相色谱（紫外吸收检测器）快速测定

生咖啡豆提取液中的绿原酸方法的性能，实验结果表

明咖啡样品中总绿原酸浓度为 32.24%~52.65% m/m；

Donatella 等[46]通过液相色谱-紫外检测器测定烘焙咖

啡粉和冲泡咖啡中的生物胺含量，结果表明咖啡冲泡

效果能明显降低其中生物胺含量。 
Charlotte 等[47]采用液相色谱质谱联用技术和高效

液相色谱技术测定不同加工条件下的商业咖啡中的绿

原酸的种类和含量，结果表明随着咖啡豆烘焙程度的

不同，每 200 mL 咖啡中的绿原酸含量在 27.33~121.25 
mg；Tie 等[48]使用超高效液相色谱-高分辨率质谱对市

场上咖啡的低聚糖性能进行分析，并将分析结果应用

于咖啡粉的掺假中，结果表明商业咖啡粉中大米和大

豆的掺杂物低至 5%；Bewketu 等[49]采用超高效液相色

谱-质谱联用技术检测来自埃塞俄比亚不同地区的100
种生咖啡豆中的酚类物质含量，并以此判断这些咖啡

豆的地理起源，结果表明，3-咖啡酰奎宁酸和 4,5-二
氧咖啡酰奎宁酸的浓度不同分别是西北和东部地区咖

啡豆的特征判别化合物，3,5-二氧咖啡酰奎宁酸和 4,5-
二氧咖啡酰奎宁酸含量比的不同是判别西部地区咖啡

豆（除了金马 B 地区）的特征化合物，4,5-二氧咖啡

酰奎宁酸和 3,4-二氧咖啡酰奎宁酸含量比的不同是判

别南部地区咖啡豆的特征化合物。 
2.2.2  气相色谱技术 

气相色谱技术在咖啡质量控制中的应用主要为气

相色谱技术和气相色谱质谱联用技术。气相色谱技术

通常能对挥发性化合物进行识别和特征描述。咖啡中

含有诸多的挥发性物质，而这些物质又决定着咖啡风

味好坏的。气相色谱技术在咖啡挥发性物质的研究中

起着不可或缺的作用。Deborah 等[50]建立了一种对意

大利特浓咖啡中的掺假成分（阿拉比卡/罗布斯塔）进

行鉴定的方法，即通过气相色谱法（火焰离子化检测

器）测得样品中咖啡豆醇和 16-O-甲基咖啡醇的峰值

比率，进而确定该混合咖啡中掺假成分；Davide 等[51]

采用三种采样方法（搅拌棒微萃取咖啡、顶空固相微

萃取法萃取咖啡粉和咖啡）结合气相色谱技术来分析

咖啡样品中影响咖啡杯品的感官性状化学成分，实验

数据表明这三种采样方法提供的区别样品的信息是相

同的；Guadalupe 等[52]采用气相色谱质谱联用技术来

测定烘焙咖啡中的多环芳香烃，该方法的检出限为

0.85~39.32 ng/mL；Meike 等[53]采用静态顶空气相色谱

-质谱联用技术来分析不同储藏条件对软包装咖啡中

的香气成分的影响，结果表明，软包装咖啡在 4 ℃下

储存比在室温下储存的香气成分演变效果更好。 
Giovanni 等[54]通过顶空固相微萃取气相色谱-质

谱联用技术来测定咖啡（咖啡机制作的）中 10 种主要

香气成分来优化咖啡机的参数设置，结果表明，咖啡



现代食品科技 Modern Food Science and Technology 2018, Vol.34, No.3 

266 

机的温度和压力参数设置分别为 92 ℃和 9 bar 时，制

作的咖啡具有最好的风味品质；Maryam 等[55]建立了

一种基于顶空液相微萃取气相色谱-质谱联用技术检

测咖啡样品中呋喃类化合物的方法，并通过响应面分

析优化顶空液相微萃取参数设置，结果表明该方法的

具有良好的线性关系（R2>0.99），最低检测量和定量

限度分别为 0.02~10 ng/g 和 0.06~39 ng/g；Catarina 等
[56]采用顶空固相微萃取气相色谱-质谱联用技术分别

对咖啡粉和浓缩咖啡中的 113 和 105 中挥发性物质进

行分析，通过数据分析得知，呋喃和吡咯类化合物在

浓缩咖啡中的含量更多，而吡啶和酮类化合物在咖啡

粉中的含量更多，低烘焙速度更易于吡啶类化合物的

形成，中、高烘焙速度易于酮类化合物的形成。 
2.2.3  全二维色谱技术 

全二维色谱技术在咖啡质量控制中的应用主要为

全二维气相色谱技术及其质谱联用技术。全二维气相

色谱技术在咖啡质量控制中的应用主要为分析咖啡中

复杂的化合物的化学构成。通常全二维气相色谱需要

在二维系统窄峰宽快速的采样率，所以它的检测器一

般为火焰离子化检测器和飞行时间检测系统。在处理

一些复杂大分子化合物时，火焰离子化检测器是更好

的选择。Danielle 等[57]采用全二维气相色谱飞行时间

质谱技术对烘焙咖啡豆中的 44 种目标挥发性物质进

行分析，并以全二维气相串联色谱分析的结果作参照

以此来确认该方法的可靠性；Peter 等[58]采用提高分辨

率的全二维气相色谱技术应用于对咖啡挥发性物质的

分析，该方法能很好的对一维和二维温度系统进行调

控，同时采用了分流系统使得该仪器在二维系统里有

很高的分辨率；Sung 等[59]采用气相色谱-气味测定法

和全二维气相色谱技术（火焰离子化检测器）对白酒

和咖啡中的刺激性的挥发性物质进行分析，这种方法

成功的揭示了在白酒和咖啡的气味概要里有大范围的

挥发性成分存在，其中 2-甲基 2-丁烯醛、2-甲氧甲基

呋喃、二甲基三硫化物、2-乙基-5-甲基-吡嗪、2-辛烯

醛、2-呋喃吡咯甲醛、3-巯基-3-甲基-1-丁醇、2-甲氧

基-3-（2-十九烷）-吡嗪、2-呋喃甲醇、异戊酸被认为

是造成咖啡刺激性气味的化合物。全二维色谱技术在

咖啡质量控制中的应用还不够全面，需要后续学者对

其有进一步的研究与开发利用。 

3  前景与展望 

3.1  在过去的十几年里，色谱指纹图谱技术在食品研

究领域得到飞速发展。到目前为止，有大量的研究报

告报导关于这三种色谱技术（液相色谱技术、气相色

谱技术、全二维色谱技术）在食品分析中的应用。近

年来，我国将色谱技术应用于食品研究领域的高水平

研究成果越来越多，在原创性研究方面也展示出相当

大的潜力，特别是在新型色谱柱材料、样品前处理技

术和色谱条件优化等方面。 
3.2  色谱指纹图谱技术相较于其它指纹图谱技术也

存在一定的缺陷，如：色谱指纹图谱技术所需要的费

用比其他的方法多、色谱技术对样品在固定相和流动

相之间的分配系数和吸附能力有一定的要求、任何不

恰当的处理都会导致样品的损坏和损失等。其中液相

色谱指纹图谱技术和气相色谱指纹图谱技术又有各自

的局限性。液相色谱的定性能力较弱、在分析样品时

需要大量的有机试剂（其中有些具有毒性）；气相色谱

技术只能分析大约 20%的有机物质、在面对一些高沸

点样品时它需要进行酯化和前处理来降低它的沸点。 
3.3  色谱指纹图谱技术在咖啡质量控制中已有广泛

应用，在实际应用中通常需要将其与化学计量学结合。

在色谱指纹图谱技术应用于咖啡质量控制中，需要根

据所检测咖啡中物质的属性来选择合适的色谱分离技

术。在色谱技术今后发展上，我们要做到的是选用合

适的试验设计进行样品分离过程，对色谱指纹图谱技

术进行适当的预处理，优化试验提取过程，提高色谱

技术的灵敏度、分辨率、选择性和精确度，增加数据

处理系统对结果的关键的验证过程等。随着食品相关

领域科技的不断发展，将会有更多的创新性的色谱技

术和仪器出现，进一步推动色谱指纹图谱技术在咖啡

质量控制中的应用。该技术不仅可用于咖啡及其系列

产品的品质控制方面，亦可推广延伸至其它大宗农产

品中，通过寻找有效组分的图谱和生物活性间的组效

关系来指导新的功能产品研发，具有广阔的应用前景。 
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