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定量结构-色谱保留相关联方法分析 
食用植物油中脂肪酸组成

李 焕，陈侨侨，刘 辉，张生万*
（山西大学生命科学学院，山西 太原 030006）

摘  要：采用气相色谱-氢火焰离子化检测器分别测定8 种食用植物油中脂肪酸组分的色谱保留时间，并结合定量结

构-色谱保留相关联（quantitative structure-retention relationship，QSRR）方法和标准品分别对每种植物油中的脂肪

酸组分进行定性分析，将这2 种方法的定性分析结果作对比，以验证QSRR方法在食用油中脂肪酸定性分析方面的

实际应用能力。结果表明：QSRR方法的定性结果与标准品对脂肪酸的定性结果基本一致，QSRR方法具有很好的

实际应用性，为脂肪酸的测定提供了一条新途径，对食用植物油中脂肪酸的分析测定有一定的参考价值。
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食用油脂作为人体三大营养物质之一，除了能够为

人体提供热量以外，也是机体生命活动所需的脂肪酸的

重要来源。无论是动物油脂还是植物油脂，其主要组成

成分均为脂肪酸。脂肪酸的组成是衡量某种食用油营养

价值的重要指标，因此食用油中脂肪酸组成的分析测定

显得尤为重要。目前，使用最为普遍且技术较为成熟的

脂肪酸分析检测方法有气相色谱（gas chromatography，

GC）法[1-2]和气相色谱-质谱联用（gas chromatography-

mass spectrometry，GC-MS）法[3-4]。而定量结构-色谱保

留（quantitative structure-retention relationship，QSRR）

方法的相关研究对预测保留时间、选择分离条件及探索

色谱保留机理都有重要意义[5]，该方法利用化合物的色谱

保留值及其保留规律之间的关系进行定性，是色谱定性

分析工作中较为简单的方法。近几年，对脂肪酸QSRR方

法的研究相继有一些文献报道。景举华等[6]将三维全息原

子场作用矢量和脂肪酸气相色谱保留指数相关联，研究

了脂肪酸定量结构与色谱保留指数之间的关系，并建立

了定量构效关系模型。陆建坚等[7]选用分子连接性指数，

探讨了12 种脂肪酸的化学结构与其气相色谱保留值之间

关系。Farkas等[8]比较了描述符的不同选取方法，并建立

了预测脂肪酸保留指数的QSRR模型。但这些工作只是停

留在理论研究上，而实际应用QSRR方法定性识别脂肪酸

方面的工作尚未见报道。

李焕等[9]选用文献[10]中32 种脂肪酸的数据进行定
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量构效关系的研究，建立了预测脂肪酸气相色谱保留

时间的QSRR模型。首先对37 种脂肪酸进行气相色谱分

离，然后采用三维分子结构信息（steric and electronic 

descriptors，SEDs）表征了脂肪酸甲酯的结构特征，并与

其色谱保留时间进行了相关性研究，建立了脂肪酸甲酯的

结构与其气相色谱保留时间的QSRR模型[11]。在上述研

究基础之上，本研究对几种市售食用植物油中脂肪酸组

分进行气相色谱分离，并运用已建立的QSRR模型对主

要脂肪酸做定性识别；同时采用标准品定性，以此验证

QSRR方法定性结果的准确性，以期为脂肪酸的测定提

供新途径。

1 材料与方法

1.1 材料与仪器

菜籽油 盂县西烟镇农家自榨；华健纯香胡麻油、

福临门一级小磨香油、鲁花浓香葵花仁油、鲁花5 S一级压榨

花生油、多力橄榄油、长寿花金胚玉米油、招财鱼冷榨

一级核桃油均购于当地超市；37 种脂肪酸甲酯混标标准

品 上海安谱科学仪器有限公司；正己烷（≥95.0%，

色谱纯） 天津市光复精细化工研究所；GC-7890A气

相色谱仪（配有FID检测器） 美国Agilent公司。 

1.2 方法

1.2.1 油样甲酯化处理

取0.2 g油样于比色管中，加入5 mL正己烷，振荡使

油样完全溶解，然后加入1.4 mL 2 mol/L的KOH-甲醇溶

液，充分振荡1 min后，静置15 min，然后每次加入2 mL

超纯水摇匀，静置分层，除去水相，重复2 次，有机相用

无水Na2SO4干燥，得甲酯化样品，冰箱保存待测。

1.2.2 色谱条件

色 谱 柱 ： R t x - W a x 石 英 毛 细 管 色 谱 柱

（30 m×0.25 mm，0.5 μm）；进样口温度250 ℃；柱流

量0.60 mL/min；升温程序：50 ℃保持2 min，以5 ℃/min

升到140 ℃，保持10 min，以1 ℃/min升到160 ℃，保持

10 min，以1 ℃/min升到180 ℃，保持10 min，以1 ℃/min

升到200 ℃，保持10 min，以1 ℃/min升到220 ℃，保持

10 min，然后以2 ℃/min升到230 ℃，保持30 min；检测器

温度250 ℃；检测器气体：氢气；气体流速40 mL/min；

空气流速450 mL/min；尾吹氦气流速30 mL/min；进样量

0.2 μL；分流比10∶1。

1.2.3 定性、定量方法

定性方法：在上述色谱分离条件下，测定各食用植

物油甲酯化样品中各组分的保留时间，并与QSRR模型预

测值比较，进行定性。用于定性识别食用植物油中脂肪

酸组分的QSRR模型及其建立方法均引自文献[11]，所建

QSRR模型如下所示：

t R=0.116Tvcon＋0.483SVDe＋0.980Windex－

0.395Bindex

N = 3 7 ， m = 4 ， R = 0 . 9 9 9 0 ， S D = 2 . 2 7 9 5 ，

F=3 712.663 3

交互检验： R C V = 0 . 9 9 5 1 ， S D C V = 4 . 9 2 5 1 ，

FCV=789.195 3

式中：Tvcon指全价连接；SVDe指分子中所有原子

点价之和；Windex指分子骨架中各碳原子间距离总和；

Bindex是建立在分子图的距离矩阵基础上而构造产生

的，反映了分子的大小和形状等结构信息；N为回归样

本数；m为变量个数；R为相关系数；SD为标准偏差；

F为Fisher检验值；RCV、SDCV、FCV分别为继以留一法

（leave-one-out，LOO）交互检验的相关系数、标准偏差

和F检验值。

定量方法：采用峰面积归一化法，确定每种脂肪酸

甲酯的相对含量，即为脂肪酸的相对含量。

2 结果与分析

2.1 油样中脂肪酸组分测定及QSRR方法定性分析

采用1.2.1节甲酯化方法对上述8 种食用植物油样品

进行甲酯化前处理，并运用1.2.2节方法对甲酯化的样品

油进行气相色谱测定，得到每种油中脂肪酸甲酯的色谱

保留时间。将样品油中脂肪酸组分的色谱保留时间与

QSRR模型的预测值比较，模型对8 种油样中主要脂肪酸

组分的定性结果见表1。

2.2 QSRR方法定性分析与采用标准品验证的结果

为了验证QSRR模型对油样中脂肪酸组分确认结果的

准确性，同时也测定了标准品的保留时间。在1.2.2节所

述的色谱条件下对37 种脂肪酸甲酯混标进行测定，结果

如图1、表2所示。不同方法对测试样品油中脂肪酸的定

性结果及脂肪酸的相对含量见表1。
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图 1 37 种脂肪酸甲酯混标气相色谱图

Fig.1 Gas chromatogram of a mixture of 37 fatty acid methyl esters



88  2014, Vol.35, No.04             食品科学	 ※分析检测

表 1 2 种方法对样品油中脂肪酸定性、定量结果

Table 1 Qualitative and quantitative analysis results of fatty acids in 

vegetable oils by two methods 

植物油
GC实测保
留时间/min

QSRR预
测时间/min

QSRR定
性结果

混标定
性结果

相对含
量/%

饱和脂肪
酸含量/%

不饱和脂肪
酸含量/%

多不饱和脂
肪酸含量/% n-6/n-3

华建纯香
胡麻油

74.850 75.604 1 棕榈酸 棕榈酸 5.633

10.056 21.971 67.745 0.253 8

98.060 96.866 8 硬脂酸 硬脂酸 4.306

100.338 100.764 5 油酸 油酸 21.295

100.863 100.764 5 反油酸 反油酸 0.676

105.229 104.687 7 亚油酸 亚油酸 13.713

112.302 108.627 8 α/γ-亚麻酸 α-亚麻酸 54.032

141.829 141.771 1 山嵛酸 山嵛酸 0.117

福临门一
级小磨 
香油

74.923 75.6041 棕榈酸 棕榈酸 9.581

15.807 39.773 44.276 123.503

98.151 96.866 8 硬脂酸 硬脂酸 5.655

100.528 100.764 5 油酸 油酸 38.804

100.944 100.764 5 反油酸 反油酸 0.816

105.556 104.687 7 亚油酸 亚油酸 43.720

105.798 104.687 7 反亚油酸 反亚油酸 0.202

111.680 108.627 8 α/γ-亚麻酸 α-亚麻酸 0.354

120.195 119.173 7 花生酸 花生酸 0.571

122.425 123.109 5 二十碳烯酸 二十碳烯酸 0.153

鲁花浓香
葵花仁油

74.872 75.604 1 棕榈酸 棕榈酸 6.165

12.632 22.002 65.219

98.135 96.866 8 硬脂酸 硬脂酸 5.243

100.356 100.764 5 油酸 油酸 21.436

100.902 100.764 5 反油酸 反油酸 0.461

105.734 104.687 7 亚油酸 亚油酸 65.219

120.194 119.173 7 花生酸 花生酸 0.297

122.426 123.109 5 二十碳烯酸 二十碳烯酸 0.105

141.879 141.771 1 山嵛酸 山嵛酸 0.737

162.756 163.718 8 二十四烷酸 二十四烷酸 0.190

鲁花5S一
级压榨 
花生油

75.018 75.604 1 棕榈酸 棕榈酸 12.601

22.258 41.047 36.611

98.156 96.866 8 硬脂酸 硬脂酸 3.741

100.613 100.764 5 油酸 油酸 39.751

100.981 100.764 5 反油酸 反油酸 0.418

105.572 104.687 7 亚油酸 亚油酸 36.611

120.254 119.173 7 花生酸 花生酸 1.592

122.467 123.109 5 二十碳烯酸 二十碳烯酸 0.878

141.975 141.771 1 山嵛酸 山嵛酸 2.954

162.820 163.718 8 二十四烷酸 二十四烷酸 1.370

多力 
橄榄油

74.880 75.604 1 棕榈酸 棕榈酸 11.541

16.152 76.337 6.931 9.223

77.293 79.425 7 棕榈油酸 棕榈油酸 0.833

98.029 96.866 8 硬脂酸 硬脂酸 4.204

100.574 100.764 5 油酸 油酸 73.379

100.960 100.764 5 反油酸 反油酸 1.920

105.039 104.687 7 亚油酸 亚油酸 6.253

111.643 108.627 8 α/γ-亚麻酸 α-亚麻酸 0.678

120.144 119.173 7 花生酸 花生酸 0.407

122.408 123.109 5 二十碳烯酸 二十碳烯酸 0.205

长寿花金
胚玉米油

74.962 75.604 1 棕榈酸 棕榈酸 13.680

15.856 31.901 51.115 127.334

98.007 96.866 8 硬脂酸 硬脂酸 1.772

100.386 100.764 5 油酸 油酸 31.068

100.881 100.764 5 反油酸 反油酸 0.581

105.544 104.687 7 亚油酸 亚油酸 49.533

105.803 104.687 7 反亚油酸 反亚油酸 1.193

111.672 108.627 8 α/γ-亚麻酸 α-亚麻酸 0.389

120.174 119.173 7 花生酸 花生酸 0.404

122.404 123.109 5 二十碳烯酸 二十碳烯酸 0.252

植物油
GC实测保
留时间/min

QSRR预
测时间/min

QSRR定
性结果

混标定
性结果

相对含
量/%

饱和脂肪
酸含量/%

不饱和脂肪
酸含量/%

多不饱和脂
肪酸含量/% n-6/n-3

招财鱼冷
榨一级 
核桃油

74.804 75.604 1 棕榈酸 棕榈酸 3.063

4.105 16.549 79.249 6.158

98.008 96.866 8 硬脂酸 硬脂酸 0.829
100.271 100.764 5 油酸 油酸 15.508
100.885 100.764 5 反油酸 反油酸 1.041
105.762 104.687 7 亚油酸 亚油酸 68.177
111.888 108.627 8 α/γ-亚麻酸 α-亚麻酸 11.072
122.421 119.173 7 花生酸 花生酸 0.213

菜籽油

74.776 75.604 1 棕榈酸 棕榈酸 3.656

7.035 49.279 42.918 0.949

77.257 79.425 7 棕榈油酸 棕榈油酸 0.149
97.950 96.866 8 硬脂酸 硬脂酸 2.049
100.293 100.764 5 油酸 油酸 20.721
100.832 100.764 5 反油酸 反油酸 1.472
105.281 104.687 7 亚油酸 亚油酸 20.231
111.960 108.627 8 α/γ-亚麻酸 α-亚麻酸 21.319
120.157 119.173 7 花生酸 花生酸 0.701
122.611 123.109 5 二十碳烯酸 二十碳烯酸 8.769
127.885 127.058 1 二十碳二烯酸 二十碳二烯酸 0.864
134.858 134.977 8 花生四烯酸 n-3-二十碳三烯酸 0.167
141.850 141.771 1 山嵛酸 山嵛酸 0.361
144.170 145.726 0 芥酸 芥酸 16.940
149.127 149.687 2 二十二碳二烯酸 二十二碳二烯酸 0.337
162.644 163.718 8 二十四烷酸 二十四烷酸 0.268
165.043 165.562 7 二十二碳六烯酸 二十四碳烯酸 1.228

表 2 37 种脂肪酸甲酯标准品气相色谱保留时间

Table 2 GC retention times of 37 fatty acid methyl esters

脂肪酸甲酯 GC实测保留时间/min 脂肪酸甲酯 GC实测保留时间/min
丁酸甲酯 7.886 反亚油酸甲酯 105.984
己酸甲酯 13.254 γ-亚麻酸甲酯 108.463
辛酸甲酯 18.828 α-亚麻酸甲酯 112.035
癸酸甲酯 25.209 花生酸甲酯 120.646

十一烷酸甲酯 30.335 二十碳烯酸甲酯 122.863
月桂酸甲酯 37.028 二十碳二烯酸甲酯 128.364
十三烷酸甲酯 44.681 n-6-二十碳三烯酸甲酯 131.226
肉豆蔻酸甲酯 53.116 二十一烷酸甲酯 132.232
肉豆蔻烯酸甲酯 56.780 花生四烯酸甲酯 133.546
十五烷酸甲酯 64.071 n-3-二十碳三烯酸甲酯 135.342
十五烯酸甲酯 66.183 二十碳五烯酸甲酯 140.126
棕榈酸甲酯 75.161 山嵛酸甲酯 142.248
棕榈油酸甲酯 77.660 芥酸甲酯 144.248
十七烷酸甲酯 85.791 二十二碳二烯酸甲酯 149.660
十七烯酸甲酯 88.807 二十三烷酸甲酯 153.198
硬脂酸甲酯 98.261 二十四烷酸甲酯 163.207
油酸甲酯 100.317 二十二碳六烯酸甲酯 164.803
反油酸甲酯 100.645 二十四碳烯酸甲酯 165.600
亚油酸甲酯 105.332

如表2所示，将QSRR方法定性结果与标准品定性结

果相比较，结果表明所建模型能够对不同食用植物油中

的脂肪酸组分进行较为准确的识别，具有较好的实际应

用性，对于实际油样中脂肪酸的检测分析有一定的参考

价值和适用性。QSRR方法对油酸和反油酸、亚油酸和

反亚油酸2 组顺、反异构体定性识别时，是结合其相对

含量来确定的，植物油中脂肪酸以顺式结构为主，所以

当某一油样中同时含有顺、反异构体时，含量高的为顺

式（油酸或亚油酸），含量低的为反式（反油酸或反亚

续表1
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油酸）。另外，模型对样品中检出的个别化合物的识别

不够准确，例如通过标准品定性，在华建纯香胡麻油、

福临门一级小磨香油、多力橄榄油、长寿花金胚玉米

油、招财鱼冷榨一级核桃油及菜籽油中，都检测出α-亚

麻酸，但由于QSRR模型对α-亚麻酸和γ-亚麻酸的预测时

间是相同的，故模型无法确定该物质是α-亚麻酸还是γ-亚

麻酸；对华健纯香胡麻油和菜籽油中的脂肪酸组分确认

时，模型将n-3-二十碳三烯酸误认为是花生四烯酸；模型

将菜籽油中的二十四碳烯酸误认为是二十二碳六烯酸，

说明模型对这4 种物质的识别存在一定的缺陷。另外，模

型对油样中检测到的另外某些化合物尚不能识别预测，

这些化合物可能是植物油中的非脂肪酸类物质，也可能

是建模时引用的37 种脂肪酸以外的其他脂肪酸，说明模

型只能应用在用于建模的37 种脂肪酸的识别预测，存在

一定局限性。

2.3 脂肪酸相对含量

植物油中脂肪酸组成的测定结果与食用植物油国家

标准相比较，大部分脂肪酸均在标准的规定范围[12-19]。其

中，菜籽油的芥酸含量较高（16.940%），属于高芥酸菜

籽油，长期食用有害健康。另外菜籽油中还检出少量n-3

二十碳三烯酸。此外，在8 种被测食用植物油中均检出少

量反式脂肪酸，但其含量都在2%的安全范围之内[20]。

脂肪酸组成作为食用植物油的重要指标，是衡量

其营养价值的重要依据。由表1可知，日常食用植物油

中的脂肪酸绝大多数以顺式结构存在，最主要的有棕榈

酸（C16∶0）、硬脂酸（C18∶0）、油酸（C18∶1）和亚油酸

（C18∶2），被测油样中均含有这4 种脂肪酸，且以不饱

和脂肪酸为主。单不饱和脂肪酸主要是油酸，多不饱和

脂肪酸主要是亚油酸。上述8 种测试油样中，不饱和脂

肪酸的相对含量均在75%以上，而招财鱼冷榨一级核桃

油和菜籽油中不饱和脂肪酸达到了90%以上。其中，花

生油中饱和脂肪酸的含量相对较高，为22.258%，其他

植物油中饱和脂肪酸的含量都在17%以下；单不饱和脂

肪酸含量最高的为橄榄油（76.337%），主要是油酸，

其次是菜籽油（49.279%）；多不饱和脂肪酸含量较高

的有招财鱼冷榨一级核桃油、华健纯香胡麻油、鲁花

浓香葵花仁油、长寿花金胚玉米油，分别为79.249%、

67.745%、65.219%、51.115%，均在50%以上。另外，某

些植物油有其特征脂肪酸：华健纯香胡麻油中α-亚麻酸

的含量高达54.032%；芥酸属于菜籽油的特征脂肪酸，文

献[21]报道，长期食用高芥酸含量的食用油，可导致心肌

脂肪沉积和血管壁增厚，易诱发血栓和心肌梗塞。本实

验测试的菜籽油是未经过精炼加工的，其芥酸含量高达

16.940%，超过了联合国粮农组织及世界卫生组织对菜籽

油中芥酸含量的规定上限（5%）[21]。

随着健康意识的不断提高，人们对膳食中脂肪酸

的比例问题越来越重视，而现在发病率较高的心脑血管

疾病可能主要是由脂肪酸摄入不均衡所导致的[22-25]。目

前，国际及国内公认的膳食脂肪酸比例应符合饱和脂肪

酸∶单不饱和脂肪酸∶多不饱和脂肪酸为1∶1∶1，多不饱

和脂肪酸中n-6∶n-3为（4～6）∶1[26]。通过分析上述被

测植物油的脂肪酸组成发现，任何单一植物油中饱和脂

肪酸、单不饱和脂肪酸及多不饱和脂肪酸的比值都无法

达到1∶1∶1，而且n-6多不饱和脂肪酸与n-3多不饱和脂

肪酸的比例除了招财鱼冷榨一级核桃油接近（4～6）∶1

（6.158），其他测试植物油中均差距较大。因此，仅从

某一种食用植物油中获得脂肪酸是无法达到体内脂肪酸

平衡的，必须结合其他脂肪酸来源或多种食用油搭配食

用，以保证膳食脂肪酸的均衡。

3 结 论

以往的文献报道中，对脂肪酸QSRR方法的研究只是

停留在理论上，而没有真正应用QSRR方法来分析测定实

际油样中脂肪酸组分的相关报道。本研究运用已建立的

预测脂肪酸气相色谱保留时间的QSRR模型，对8 种市售

食用植物油中的主要脂肪酸进行定性识别，取得了较为

满意的结果，尽管模型无法确认油样中个别检出物，但

对实际油样中绝大多数检出物的识别是准确的，仍具有

较强的实际应用性。结果表明采用QSRR方法能够在一定

程度上代替标准品或质谱法对脂肪酸进行定性、定量分

析，大大节约了检测成本。本研究为植物油中脂肪酸组

分的分析测定提供了一条新途径，尤其对脂肪酸的定性

分析工作具有一定的实用价值。 
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