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中文摘要 

  以質譜技術與拉曼光譜為基礎，使用 LabVIEW (Laboratory Virtual 

Instrumentation Engineering Workbench) 電腦語言程式，以模式識別 

(pattern recognition) 的方法，成功開發了識別相似度的程式，可用來研究

油品安全及摻偽快速篩選的判讀。藉由計算標準樣品和參考樣品之間的交

叉相關係數 (cross correlation factor , CCF) 來評估相似度的值。程式中定

義兩組圖譜的相似度， A 圖譜為標準品， B 圖譜為對照圖，值會在 100% 

到 0% 之間。當標準樣品的圖譜特徵和參考樣品相似時， CFF 的值會接

近 1。當計算相同的兩圖譜的 CFF 值時會得到 1；相反的，當兩樣品的圖

譜特徵完全不同時，會得到接近 0 的值。也尌是說，當 (A⋂B)/(A⋃B)=1 時，

相似度為 100% ；當 (A⋂B)/(A⋃B)=0 時，相似度為 0% 。 CFF 是由個

人電腦和用 LabVIEW 所寫出來的程式所計算得到。並可將此程式應用到

層析圖譜及拉曼光譜上。以 Florihana 野生高地真正薰衣草香精油的氣相

層析圖為標準圖譜，比對市售 6 種香精油在同條件下的氣相層析圖，相似

度在 30% 到  85% 之間。此外，以拉曼光譜測量各種市售橄欖油，使用

相同程式進行相似度的評估。選擇日清純橄欖油作為標準品，和其餘 4 種

市售橄欖油做比對。發現高價格樣品相似度較高，低價格相似度較低，但

都在 80% 以上。而最貴的松露橄欖油則因為添加松露只得 60.56% 的相

似度。自行開發的程式具有簡單操作、將相似度量化、快速比對圖形結果

等優點，且已成功應用在層析圖譜及拉曼光譜的比對上。 

關鍵字：模式識別、氣相層析質譜法、拉曼光譜、LabVIEW 
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Abstract 

A program based on pattern recognition of data, obtained by GC/MS (gas 

chromatogram/mass spectrometry) and Raman spectrometry, is employed 

for the rapid screening of oils and related commodities.  The degree of 

similarity is evaluated quantitatively by calculating a cross correlation 

factor (CCF) between the standard sample and reference commodities.  

We defined the similarity between A-spectrum and B-spectrum, either 

obtained from GC/MS or Raman, in the range from 100 to 0 %.  The 

CCF value is close to unity when the spectral feature of the standard is 

similar to that of the reference; CCF = 1 when CCF is calculated between 

the same spectrum.  In contrast, the CCF value is close to zero when the 

spectral features are completely different from each other.  In the other 

words, when (A⋂B)/(A⋃B) = 1, similarity is considered as 100%, 

whereas when (A⋂B)/(A⋃B) = 0, then similarity is counted to 0%.  The 

CCF was calculated using a personal computer and the program was 

written in LabVIEW (Laboratory Virtual Instrumentation Engineering 

Workbench).  As a result, when the Florihana lavender vera wild 

essential oil was selected as the standard sample, 6 types of commercial 

lavender oils were compared.  We found that, based on the GC/MS data, 

the other commercial essential oils provide 30 ~ 85% similarities.   On 

the other hand, based on the Raman data, when the Nissin olive oil was 

selected as the standard sample, 4 types of commercial olive oils were 

also compared.  The findings show that the other commercial olive oils 

provide 60 ~ 95% similarities.    

 

Keywords: pattern recognition, GC/MS, Raman, LabVIEW 
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第一章 緒論 

1-1  研究目的 

本實驗主要的研究是以氣相層析質譜儀對市售薰衣草精油作分

離得到層析圖，或對市售食用油進行拉曼光譜分析得到光譜圖，之後

再使用 LabVIEW（Laboratory Virtual Instrumentation Engineering 

Workbench）電腦語言程式以模式識別（pattern recognition）的方法，

開發相似度比對程式進行圖譜比較，目的是希望可以建立一個快速可

靠的圖譜比對方法，來協助日後精油認證及食用油安全檢驗的需要。 

1-2  研究背景介紹 

近年來國內不斷爆發食品安全問題，如 102 年發生大統黑心油事

件，在橄欖油中添加低成本棉籽油及葵花油，並以天然食用色素之銅

葉綠素調色。但依法規規定銅葉綠素[1]-[7]不可混在食用油中使用，因

在高溫下會釋放銅離子，損害人體的肝腎或造成貧血。之後又發生富

味鄉公司油品標示不清事件，在食用油中摻加棉籽油，和在調和花生

油中添加香料。103 年爆發強冠使用餿水油和從香港進口的動物飼料

油製作成全統香豬油。而頂新集團旗下的味全公司則是在一年內曝出

三次食品安全問題。在 102 年 10 月，有 21 種油品使用大統含銅葉綠

素的黑心油油品再包裝出售。在 103 年 9 月的餿水油事件，味全公司
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向黑心油商強冠公司采購劣質油品，製作 12 種肉松、肉醬，並被下

架。之後在 103 年 10 月，而且在 102 年年底，查出味全公司旗下豬

油生產商正義公司及其相關公司，向鑫好公司購買動物性飼料用油后，

混摻入食用豬油中，制成維力清香油等油品銷往臺灣各地。故為了確

保油品品質，在這裡以常見的食用油做為樣品進行實驗。[8][9]
 

精油一般是由植物中所萃取出來的芳香物質，為香水、化妝品、

清潔劑等工業的重要產品，也為芳香療法的主要原料。早期的精油會

額外添加化學香精或是用異丙醇進行稀釋，使其成本降低。但異丙醇

的高揮發性及低閃火點，使其易起火造成火災，如 92 年 7 月發生的

薰香精油氣爆事件，且吸入高濃度的異丙醇也會造成暈訊、深度昏迷

等症狀。而近年來因芳香療法[10]在醫療方面的效果越來越受到重視，

越來越多人購買精油，但是市面上所販售的精油品質仍然參差不齊。

這是因為臺灣醫藥界深受現代醫學影響，不承認精油在芳香療法上的

效用，使得政府遲遲無法通過相關法令，也未訂出精油成分的標準，

所以市面上充斥著低價格且標示不明的精油。固為了確保和人體有接

觸的精油之成分和品質，在這裡選擇了常見的薰衣草精油做為樣品。

[11][12]
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1-3  分析物簡介 

1-3-1  薰衣草精油  

A. 薰衣草歷史 

薰衣草的原產地在地中海沿岸，古代羅馬人盛讚其抗菌力，經常

使用薰衣草來沐浴薰香和清潔傷口，所以其英文名 Lavender 源自於

拉丁文裡的 Lavare，原意為「洗滌」的意思。隨著羅馬人征服西歐，

逐漸在英國和歐洲北方的其他土地上繁殖，進而蔓延到全歐洲，但原

產地地中海岸的薰衣草品質仍然最好。目前世界上主要產地為法國、

日本與澳大利亞等。 

在中古世紀時，黑死病及瘟疫在歐洲肆虐橫行，其中薰衣草被認

為有預防及治療流行病的功效，故從其花葉提煉出薰衣草精油用在醫

療及薰香上。在第一次世界大戰中，薰衣草精油是軍隊醫療的必備藥

品，主要用來消毒殺菌[13]及治療燒燙傷。而在中國古代醫典「本草拾

遺」中也提到可用薰衣草來驅蟲[14][15]，證明薰衣草的治病功效很早尌

被中西藥理學所肯定。而根據近代醫學的研究，薰衣草的組成成分的

確含有殺菌及促進皮膚再生的功效。 

B. 芳香療法歷史 

法國化學學者蓋特福歇（René-Maurice Gattefossé）在某次實驗

時，因引發小爆炸而使一隻手嚴重灼傷，將傷肢放入薰衣草精油浸泡，
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事後不但迅速復元[16]，也沒有留下疤痕，這項奇蹟使他開始投入研究

精油的實際療效，於 1928 年首次提出「芳香療法」（Aromatherapy）

[17]概念，並因此被尊為「現代芳療之父」。 

蓋特福歇於 1937 年編著的「芳香療法」一書，使法國軍醫瓦涅

（Jean Valnet）[18]成功地將精油應用在二次世界大戰當中，並於於

1964 年完成「實用芳香療法」(The Practice of Aromatherapy) 一書，

是芳香療法界的聖經。而瓦涅的二位學生──摩利（Marguerite Maury） 

和艾美加（Micheline Arcier）──將在法國所學的芳療知識帶回英國，

並迅速開枝散葉。 

在 1920 至 1930 年間，義大利的科學家已經開始進行精油的心理

療效研究，代表人物為蓋提（Renato Cayola） 博士和凱拉（Giovanni 

Gatti） 博士[19]。二位主攻心理和神經系統以及各種精油的殺菌力比

較，並以實驗證明吸聞精油可以舒緩中樞神經系統，對心理病症有療

效。 

與此同時，澳大利亞化學家潘福德（Arthur Ramon Penfold）博士

與他的團隊研究出茶樹精油的醫療效果，並在 1923 年發表論文，證

實了茶樹精油是當時醫用消毒劑石炭酸消毒能力的 12 倍[20]，且溫和

無刺激，而後一直到現在都有對茶樹精油殺菌功效的報導和證實。 

在 1970 年代，米蘭大學的羅維斯提（Paolo Rovesti）教授致力於
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能消除緊張與壓力的精油，也在他的學術研究報告中指出，佛手柑精

油能夠消除焦慮、放鬆神經、紓緩精神緊張，對於情緒的沮喪與焦慮

狀態具有正面影響 [
21

]。並成為史上第一位在大學教授芳香療法的學

者。 

C. 薰衣草及精油介紹 

表格 1-3-1 薰衣草生物上的分類 

科學分類 

界 植物界 Plantae 

門 被子植物門 Magnolcciophyta 

綱 雙子葉植物綱 Magnoliopsida 

目 脣形目 Lamiales 

科 唇形科 Lamiaceae 

屬 薰衣草屬 Lavandula 

從表格 1-3-1 可以清楚看到薰衣草的科學分類，薰衣草（學名：

Lavandula）在植物學中分屬唇形科的一年生草本、亞灌木或小灌木，

目前分為 5 個族群和 28 主原生種。因唇型科是比較容易變種的一種

植物科屬，目前品種已超過百種。而且只要是生長環境、氣候、土壤

等因素不同，種植出來的薰衣草其化學成分的比例尌會有所不同，香

味也非常多樣化。 

精油是從植物萃取出來的天然揮發性化合物，通常存在於植物的
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油腺（oil glands）、腺毛（glandular hair）中，含量很少，可說是香草

之精華。而薰衣草精油也已經被廣泛的使用於藥草學上，可用來鎮靜

安神、放鬆心情，也可用來治療皮膚燒燙傷或發炎等等。 

接下來要介紹的是最常用來製作成市售精油的薰衣草品種，分別

為狹葉薰衣草、穗花薰衣草、醒目薰衣草以及頭狀薰衣草。 

1. 狹葉薰衣草[22][23]（True lavender, Lavandula angustifolia, Lavandula 

Officinalis） 

種名為 angustifolia，音譯為「安古」，意譯為「狹葉」，若以 officinalis

來翻譯則為「藥用」，故安古薰衣草、狹葉薰衣草、藥用薰衣草都是

指同一種薰衣草。以前認為真薰衣草與狹葉薰衣草是兩種不同的品種，

新的研究則認為兩者是同一種植物，而將真薰衣草的學名 L.officinalis

做為狹葉薰衣草的同種異名。而生長在海拔 1800 公尺以上的狹葉薰

衣草則被稱為高地薰衣草，學名為 Lavandula angustifolia vera 或

Lavandula angustifolia Mill。 

薰衣草精油的品質由含酯量決定，而由狹葉薰衣草萃取出來的精

油有較少的樟腦味和較多的酯類，被視為最高等級，在醫療方面有良

好的功效，也可用來製作高品質香水。而乾熱氣候的地方土壤會比潮

濕的土壤含酯類成分高；高山地區的薰衣草含酯量也較低地種植的高。

故高地薰衣草是薰衣草的極品。目前薰衣草精油的最佳產地，以法國
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普羅旺斯品質最佳。而全球各地之狹葉薰衣草精油年產量為 200 公噸，

大部份在歐洲地區生產。  

2. 寬葉薰衣草[24][25]（Spike lavender, Lavandula latifolia）  

種名 latifolia 意譯為「寬葉」，所以被稱為寬葉薰衣草，也被稱為

穗花薰衣草和闊葉薰衣草。較不耐寒，故生長於海拔 700 以下。因為

全株具有像樟腦之刺激性香氣，所以主要被用在香皂、洗髮精、昆蟲

驅蟲劑、油漆及烹煮調味料等用品上。而且因其含有樟腦的成分，被

認為對兒童不宜，故在早期的芳香療法中評價不高，但現在認為只要

劑量把握正確，兒童一樣可使用。且因氧化物為寬葉薰衣草主要的成

份，在處理呼吸道的問題時，效果比狹葉薰衣草好，可止咳化痰並抗

黏膜發炎。也能處理燒燙傷的問題，並且是傷口修復的最佳良伴。此

外，還能處理神經炎、神經痛等神經方面的問題。 

3. 頭狀薰衣草[26]（Maritime lavender, Lavandula stoechas） 

花形看似鳳梨頭，和一般人心目中的薰衣草長相不太一樣。主要

的化學成份是單萜酮，易產生神經毒性，不建議以擴香方式使用，且

孕婦及帅兒也不宜使用。使用這類精油，可將精油稀釋後，按摩使用，

但最好有專業人士指導。能促進傷口癒合、消炎、通經（懷孕的婦女

不宜使用，否則會導致流產）、抗感染、抗黏膜發炎、消炎，處理慢

性支氣管炎及慢性鼻竇炎等問題。 

 



8 

 

4. 醒目薰衣草[27]（Lavandin, Lavandula hybrid, Lavandula × intermedia） 

亦稱大薰衣草，為狹葉薰衣草與寬葉薰衣草的雜交品種，其精油

之化學成分帶有兩者的特性。醒目薰衣草由於株型較大，生長較快，

產量較多及抗病性較強，因此是目前栽植最多的薰衣草（約佔 80%以

上）。其精油產量也比狹葉薰衣草多 4 倍以上，普遍受香水工業所喜

愛。但是其氣味帶有較重的樟腦味，失去鎮靜的功效，是與狹葉薰衣

草最明顯的差別。因其帶有狹葉薰衣草精油的化學成分，且價格較便

宜，故常被不肖業者添加於狹葉薰衣草精油中魚目混珠。目前全球醒

目薰衣草精油年產量為 1000 公噸。  

D. 薰衣草精油主成分 

精油的組成大部分為揮發性有機物質[28]及芳香族物質[29]，可分為

萜烯類、萜醇類、酯類、醚類、酮類。 

萜烯類[30]-[33]具有抗菌、防腐、抗感染、抗發炎的作用。醇類和

萜醇類[34]-[35]為氣味的來源，具有低的皮膚刺激性、可幫助血液循環、

抗菌、鎮定、止痛、抗焦慮、鎮定、抗驚厥、抗發炎。酯類[36]也是精

油中氣味的來源，具有低揮發性，其作用則有抗痙攣、抗炎、及帄撫

神經系統的功效。精油中醚類多以酚醚[37]-[38]的組成方式存在，具有

皮膚穿透性加、抗菌、預防感染、抗發炎、止痛等功效。酮類[39]-[41]

具有抗發炎、抗傳染、抗腫瘤、促進傷口癒合及止痛，但使用酮類化
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學物質若過量，對神經中樞則具有毒性。表 1-3-2 為常見成分。 

表格 1-3-2 薰衣草精油常見成分 

中文名稱 英文名稱 結構式 性質 

桉葉油醇 1,8-Cineole  

 

分子式：C10H18O 

分子量：154.25 gmol
-1

  

沸點：176-177°C @ 

760.00 mm Hg 

芳樟醇 Linalool  

 

分子式：C10H18O 

分子量：154.25 gmol
-1

 

沸點：198°C @ 

760.00 mm Hg 

樟腦 Camphor  

 

分子式：C10H16O 

分子量：152.25 gmol
-1

 

沸點：204°C @ 

760.00 mm Hg 

龍腦 Borneol  

 

分子式：C10H18O 

分子量：154.25 gmol
-1

 

沸點：135-136°C @ 

760.00 mm Hg 
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4-松油醇 4-Terpineol 

 

分子式：C10H18O   

分子量：154.25 gmol
-1

 

沸點：212°C @ 

760.00 mm Hg 

α-松油醇 α-Terpineol  

 

分子式：C10H18O  

分子量：154.25 gmol
-1

 

沸點：219°C @ 

760.00 mm Hg 

乙酸芳樟

酯 

Linalyl 

acetate 

 

分子式：C12H20O2 

分子量：196.29 gmol
-1

 

沸點：220°C @ 

760.00 mm Hg 

乙酸薰衣

草酯 

Lavandulyl 

acetate 

 

分子式：C12H20O2 

分子量：196.29 gmol
-1

 

沸點：228°C @ 

760.00 mm Hg 
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1-3-2  百合花   

表格 1-3-3 百合花生物上的分類 

科學分類 

界 植物界 Plantae 

門 被子植物門 Angiosperms 

綱 單子葉植物綱 Monocotyledons 

目 百合目 Liliales 

科 百合科 Liliaceae 

屬 百合屬 Lilium 

從表格 1-3-3 可以清楚看到百合花的科學分類，百合花（學名：

Lilium）是百合科百合屬多年生草本球根植物，原產於北半球的幾乎

每一個大陸的溫帶地區，主要分布在亞洲東部、歐洲、北美洲等，全

球已發現有 120 多個品種，其中 55 種產於中國[42]。近年更有不少經

過人工雜交而產生的新品種，如：亞洲百合、麝香百合、香水百合、

葵百合、姬百合等。 

百合花為整齊花，輻射對稱，花瓣 6 枚，2 輪，每輪 3 片，雄蕊

群 6 枚，2 輪排列，每輪 3 枚；雌蕊群由 3 個心皮組成；常有香味，

花瓣有白、黃、橙、粉、紅、紫、綠等顏色，部分還有斑點、條紋或

鑲邊。 
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1-3-3  食用油 

A. 食用油介紹 

1. 主要成分 

食用油的主要成分為三酸甘油酯，如圖 1-3-1 所示，是由一個甘

油分子和三個脂肪酸分子組成的酯類有機化合物，其中 R1、R2、R3

為烷基長鏈。三個脂肪酸 R1COOH、R2COOH、R3COOH 可能有相

同、相異或部份相異的烷基。自然界裡的三酸甘油酯的鏈長差異很大，

但是以 16 個、18 個和 20 個碳原子的鏈長最常見。天然的油脂包含

許多不同的三酸甘油酯，因此它們沒有固定的熔點，而是有一個非常

寬的熔化溫度帶。 

而食用油的其他成分則為磷脂、維生素、固醇化合物和游離脂肪

酸，但所佔的比例非常小。 

       

圖 1-3-1 三酸甘油酯 

2. 脂肪酸 

脂肪酸的種類很多，不同種的食用油其脂肪酸的含量是不一樣的，

所以也尌決定了不同種的食用油各種性質的不同。 
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飽和脂肪酸：脂肪酸分子中沒有碳-碳雙鍵者。 

不飽和脂肪酸：脂肪酸分子中含有碳-碳雙鍵者。分子中含一個

雙鍵的脂肪酸，稱為單元不飽和脂肪酸，如油酸。分子中含兩個及以

上雙鍵的脂肪酸，稱為多不飽和脂肪酸，如亞油酸、亞麻酸。 

脂肪酸雙鍵的位置會影響油的性質。而且食用油的脂肪酸組成中，

飽和脂肪酸比例愈高則油脂的熔點越高，愈不飽和則熔點愈低也較易

氧化。 

3. 油品變質的主要原因  

食用油的不當保存方式會使好油變壞油，產生的自由基甚至會衍

生出致癌物質，造成身體的傷害。而表格 1-3-4 為會造成油品變質的

主要原因以及產生的結果。 

表格 1-3-4 導致油品變質的主要原因（衛生福利部食品藥物管理

署） 

反應名稱  作用因子  作用機制  主要產物  產生的結果  

水解  水分、高溫  與油脂的酯

鍵反應  

游離脂肪酸  提高酸價  

氧化  氧氣、光

線、金屬  

與油脂的雙

鍵反應  

氫過氧化物、

酸類、自由基  

提高酸價、總極性

化合物含量、氣味

物質  

熱反應  高溫  連結(聚合)水

解及氧化的

小分子油脂

成大分子  

聚合物  提高油炸油黏性、

食品吸油量、總極

性化合物含量  
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B. 油品種類及其特性 

食用油依來源性質可分為動物性油和植物性油，常見食用油品種

類及其特性說明如表格 1-3-5。 

表格 1-3-5 食用油品種類及其特性說明（衛生福利部食品藥物管

理署） 

分類 特性 熔點 適合用途 油品 

植物油 

不飽和脂肪酸含量

較高，一般室溫下為

液態，比較具健康性 

熔點低 
適合作為家

庭烹調用油 

大豆油、葵花籽

油、橄欖油、芥

花籽油等 

動物油 

飽和脂肪酸含量較

高，一般室溫下為固

態，具有可塑性 

熔點高 
適合作為一

般烘焙用油 
豬油、牛油 
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第二章 分析方法及原理 

2-1  氣相層析質譜儀 

氣相層析質譜儀（GC/MS）是由氣相層析儀（gas chromatography, 

GC）與質譜儀（mass spectrometer, MS）串連而成。在分析過程中，

待測物會在氣相層析儀中進行層析分離，再依序通過介面（interface）

進入質譜儀作分析。 

2-1-1 氣相層析儀 

色層分析是利用含混合物之移動相（mobile phase）流經固定相

（stationary phase）時，因為混合物各成分在固定相和移動相之間的

分配係數不同，造成各成分移動速率不同，而達到分離之目的。而氣

相層析是屬於色層分析的一種，將分析物氣化後，藉由移動相的載流

氣體來帶動分析物，通過填充了固定相的管柱來進行分離。 

由於氣相層析分離過程是在受熱或加溫的氣化狀態下進行，故不

適合分析分子量很大的高沸點物質、極性高物質、受熱會產生分解現

象或聚合形成高分子、受熱會增強吸附效應的物質 

氣相層析儀基本上可分為五大部份，分別為用來將試樣注入的注

入端（injector），用來層析分離的管柱（column），作為流動相的載流

氣體，提供試樣通過訊息的偵測器（detector），和記錄器（recorder）
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部份。而在本實驗的偵測器為質譜儀。 

一開始，使用氣密針將樣品由注入端[43]注入後，會先在汽化室中

高溫汽化或自然揮發，之後藉由載流氣體將樣品送進管柱進行分離。

注入系統可分成分流（split）、不分流（splitless）和管端注射（on-column）

三種，其特色和優點如表格 2-1-1 
[44]所示。 

表格 2-1-1 不同注入系統比較 

 分流（split） 不分流（splitless） 管端注射（on-column） 

適用範圍 主要成分 微量與主要成分 微量與主要成分 

精確度 不良 好 極佳 

注入溫度 200~300°C 200~280°C 注入端未加入 

可測最高濃度 由分流比決定 50 ng/分析物 100 ng/分析物 

優點 
可以控制分流比預防

管柱過度負荷。 

對微量樣品的定量

分析較分流的方式

準確。 

1. 能分析熱不穩定樣品。 

2. 精確度與準確度佳。 

3. 可直接定量。 

缺點 

1. 樣品會散失。 

2. 瞬間揮發。 

3. 間接定量。 

4. 微量分析效果不佳。 

1. 瞬間揮發。 

2. 樣品需藉由溶劑

效應或加以濃縮。 

1. 未揮發物質會在管柱

前端累積。 

2. 部分溶劑會傷害管柱。 

分離是由於流動相與固定相之間交互作用，在下面分別介紹。在

氣相層析儀中流動相為載流氣體，通常使用惰性氣體，如：He、N2、

Ar，其控制方式分成兩種，為固定壓力與固定流速。 

氣相層析儀的固定相為層析管柱的填充物。管柱可分為填充式管
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柱和毛細管管柱兩種，而毛細管管柱又可分為管壁塗佈開管式

（support-coated open tubular, SCOT）、熔融系開管式（fused silica open 

tubular, FCOT），表格 2-1-2 
[45]為各種管柱的比較。 

表格 2-1-2 各種不同的層析管柱特性 

層析管柱比較 

管柱類型 

FSOT WCOT SCOT 填充式 

長度（m） 10~100 10~100 10~100 1~6 

內徑（mm） 0.1~0.53 0.25~0.75 0.5 2~4 

效率（plates/m） 2000~4000 1000~4000 600~1200 500~1000 

樣品量（ng） 10~75 10~1000 10~1000 10~10
6
 

相對背壓 低 低 低 高 

相對速度 快 快 快 慢 

化學惰性 佳   最差 

柔軟性 是 否 否 否 

烘箱溫度也是影響分離效率的因素，烘箱溫度越高，流動相的動

能尌越高，使流動相和固定相之間的帄衡改變，因此合適的升溫程序

可提分析物分離效率。管柱的粗細長短亦會對分離效果造成影響，越

細越長的管柱分離效果越好。 

 

 

 

 

 



18 

 

2-1-2 介面 

介面扮演著串連氣相層析儀和質譜儀，並將經過層析分離的樣品

送入質譜儀的角色。由於質譜儀在高真空的環境下運作，介面需移除

大部分的載流氣體才不會破壞真空環境，且在不影響層析分離效果和

不改變分析物組成分的前提下，盡可能將待測物導入質譜儀。 

2-1-3 質譜儀 

質譜儀為 GC/MS 的偵測器，原理是將樣品所產生的離子，依據

其質荷比進行分離或篩選，最後執行偵測之儀器。由這些離子的質荷

比分佈狀況，和各離子的相對強度，可得到分析物在離子化之後的質

譜圖。 

質譜儀由四個部分所組成，（一）真空系統、（二）離子源、（三）

質量分析器、（四）離子偵測器。 

（一）真空系統 

質譜儀的真空系統一般由機械幫浦（rotary pump）串聯擴散幫浦

（diffusion pump）或渦輪幫浦（turbo pump）所組成。一開始先由機

械幫浦將真空抽至 10
-3

 torr，接著再由擴散幫浦或渦輪幫浦將真空降

至 10
-6

~10
-8

 torr。約四個小時質譜儀的真空度尌會降到可工作的範圍

內，但仍頇排除儀器內的水氣及空氣等雜質才能使用。 
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（二）離子源[46]
 

待測物在進入質量分析器以前需先進行離子化。在氣相層析質譜

儀中常見的離子化方法有兩種，分別為電子撞擊式離子化法（electron 

impact, EI）和化學離子化法（chemical ionization, CI）。本實驗是使用

電子撞擊式離子化法，此法是利用加熱的鎢絲（filament）釋放電子，

電子受鎢絲和陽極間的電位加速進入離化室（ionization chamber）與

待測物碰撞，使待測分子變成激發態，失去電子形成分子離子，此時

化學鍵易斷裂形成分子碎片。而分子的斷裂模式會因其結構不同而有

其獨特的特異性，因此每種化合物都有特殊的斷裂質譜，可作為判斷

化合物結構的依據。[47]
 

（三）質量分析器 

本實驗儀器所用的質量分析器為四極柱質量分析器（quadrupole 

mass analyzer）。四極柱質量分析器是由四根帄行的圓柱狀電極所構成，

以四方形對角線排列。[48]將直流電壓（direct current voltage）與射頻

電壓（radio frequency voltage）通入電極中，只是 Y 軸方向為正電，

且兩軸電極之射頻電壓相位差 180 度。X、Y 軸方向電壓所呈現的方

程式如下： 

X 軸方向：VX = + ( Vdc+Vrf cosωt ) 

Y 軸方向：VY = - ( Vdc+Vrf cosωt ) 
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不同質荷比的離子在四極柱電場中會有不同的震動軌跡，只有特

定質荷比的離子能順利通過到達偵測器，其他離子會撞上四極柱而被

中和掉。 

四極柱質量分析器同時具有許多優點，像是外型小不占空間、掃

描速度快、操作容易，而且還可以用選擇性離子偵測模式來提升靈敏

度，是最被廣泛使用的質量分析器。 

（四）離子偵測器 

一般常見的離子偵測器是電子倍增器（electron multiplier, EM），

其作用方式與光電倍增管（photon multiplier tube, PMT）類似。電子

倍增管又分為分離式與連續式電子倍增器兩種。[49]分離式電子倍增器

具有 Cu/Be 材質的電極表面；而連續式電子倍增器則具有參雜大量鉛

質的玻璃製喇叭裝置。電子倍增器受到離子的撞擊會釋放電子傳送到

下一個電極表面，而每一個電極表面都將會接收到電子倍增傳出，經

過數次連續碰撞後可將離子訊號增強 107 倍。 
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2-1-4 資料處理 

氣相層析質譜儀得到的資料有層析圖及質譜圖，將統一由中央處

理器判讀。中央處理器有兩種掃描方式。 

A. 全離子掃描法（total ion current monitoring, TIC）：在設定的質

荷比範圍內掃描所有離子的訊號。 

B. 選擇性離子偵測法（selected ion monitoring, SIM）：利用四極

柱施加特定電壓對某些特定質荷比的離子做循環掃描，有利於降低層

析圖的複雜度以及提高偵測的靈敏度。 

不同掃描方法的優缺點列於表格 2-1-3
[50]。 

表格 2-1-3 不同掃描方式之優缺點 

全離子掃描法 選擇性離子偵測法 

1. 可對樣品中未知化合物進行定

性定量的分析。 

2. 可得到較完整的分子質譜資訊。 

3. 偵測極限較不好。 

 

1. 只能對目標化合物進行定量分

析。 

2. 可降低背景離子與基質干擾，提

高靈敏度。 

3. 偵測極限較好。 
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2-1-5 質譜儀校正 

在分析樣品前應對質譜儀進行校正的動作使其達到最佳狀態。以

本實驗質譜儀為例，使用 PFTBA（perfluorotributylamine）作為標準

品，其分子量大，在做質量校正時可以覆蓋較寬的範圍，且揮發性適

中，經過電子撞擊後 PFTBA 會斷成質荷比為 69、219、502 的三個斷

片，並藉此來調整質譜儀在低、中、高分子量偵測範圍的感度。校正

的內容包刮設定離子源內部元件的電壓、將解析度最佳化並獲取精確

的質量質、調整電子倍增器電壓以達到適當的強度等。圖 2-1-1 為某

次校正結果報告，可藉由報告中 Vacuum 的數值及 Abundance 強度來

判斷質譜儀的真空度，並參考 EMvolts 的數值決定是否需要清洗離子

源或更換電子倍增管。 
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圖 2-1-1 質譜儀校正結果報告 
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2-2  頂空固相微萃取 

頂空固相微萃取法[51]-[56]（headspace solid phase microextraction 

, HS-SPME）是將樣品放置到一密閉瓶中，使分析物揮發至頂部

空間，再將纖維置於樣品的上方，分析物則會在頂部空間和纖維進行

帄衡分配，等到帄衡後再將纖維取出放入儀器內進行熱脫附，如圖

2-2-1 所示。 

此方法的優點有所需樣品量少、靈敏度高、重現性好、操作簡單、

方便快捷且不需有機溶劑的特點，逐漸將其應用於香氣物質的捕集。 

 

圖 2-2-1 頂空固相微萃取裝置 
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2-3  拉曼散射 

2-3-1  拉曼散射歷史簡介 

1928 年由印度物理學家拉曼（Chandrasekhara Venkata Raman）

觀察到拉曼效應（Raman effect），也稱拉曼散射（Raman scattering）

[57]，並於 1930 年獲得了諾貝爾物理學獎。而拉曼效應系統的開創性

理論，則是在 1930 年至 1934 年間由捷克斯拉夫的物理學家 George 

Placzek 所開發，並以汞弧光燈的單色光作為激發光源。[58]-[60]但因拉

曼散射的強度非常微弱，若要獲得一個完整的拉曼光譜，需要花費很

多時間，故應用較少。直到 1960 年雷射[61][62]發明後，因其良好的單

色性和方向性，且具有高強度，使之成為理想的激發光源，也因此擴

展了拉曼光譜的應用範圍。到了 1986 年之後，近紅外光雷射

（NIR-laser）、charge couple device（CCD）[63][64]的發明、電腦運算技

術的改善，使得拉曼散射更為廣泛的應用到化學分析領域[57]。 
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2-3-2  拉曼散射原理介紹 

拉曼效應起源於分子的震動與轉動，當光線照射到分子並且和分

子中的電子雲及分子鍵結產生交互作用，尌會發生拉曼效應。對於自

發拉曼效應，光子將電子從基態激發到一個虛擬的能量狀態（Virtual 

state），而電子立即躍遷到下能階而發光，即為散射光。若能躍遷回

到初始的電子態，則有圖 2-3-1 所示的情況，線的粗細代表訊號的強

度。一是彈性散射（elastic scattering），在散射過程中沒有牽扯到能

量轉移，散射光頻率也和原激發光頻率相同者，又可稱為雷利散射

（Rayleigh scattering）。二是非彈性散射，散射過程中有牽扯到能量

轉移，散射光頻率也和原激發光頻率不同者，又可稱為拉曼散射。而

拉曼散射又可分為頻率小於入射光頻率的史托克散射（Stokes Raman 

scattering）和頻率大於入射光頻率的反史托克散射（anti-Stokes Raman 

scattering）。雷利散射和拉曼散射的波數差成為 Raman shift，圖 2-3-2 

即為雷利散射和拉曼散射的示意圖。[65]-[66] 
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圖 2-3-1 拉曼效應能階圖 

 

 

圖 2-3-2 雷利散射和拉曼散射的示意圖 
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2-4  LabVIEW (Laboratory Virtual Instrumentation 

Engineering Workbench) 

2-4-1  LabVIEW 之基本認識 

LabVIEW 全名為實驗室虛擬儀器專案帄台，是一種圖控程式語

言 (graphic-based programming language)
[67][68]， 即以圖示（icon）來

簡化程式語言的程式碼，適合不具程式語言能力的人或是害怕電腦程

式的人。 

此圖控程式語言與傳統程式語言之不同點在於程式流程採用「資

料流」之概念打破傳統之思維模式，使得程式設計者在流程圖構思完

畢的同時也完成了程式的撰寫，取代文字式的程式撰寫方式。 

LabVIEW 是在 1986 年，由傑夫·考度斯基（Jeff Kodosky）在蘋

果電腦上發表。LabVIEW 最初的發展目標是採用虛擬儀表（Virtual 

Instrument）的概念，使用者可在電腦上設計簡易的人機介面（front 

panel）以控制各項儀器設備，搭配「資料流」的概念設計程式流程，

達到自動化作業的目的，至今轉變成為一種逐漸成熟的高階程式語

言。 
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2-4-2  LabVIEW 的用途[69][70]
 

資料呈現（data presentation）：將大量的數據以各類圖表呈現出

來，而且使用 LabVIEW 的優點是可以建立同一模式的圖形，並使用

放大（Zoom-in）及縮小 （Zoom-out）的功能來觀看其微觀或巨觀的

變化。此外還可建立 log 檔，記錄所有的檔案執行的情形，在 log 檔

中，也可以使用放大及縮小的功能。 

資料儲存（data storage）：將所得的結果以想要的檔案格式儲存、

輸出。 

資料分析（data analysis）：利用各類數學運算或統計分析將結果

呈現出來。而使用 LabVIEW 的優點是計算公式都變成圖示，簡單易

學，並可將自己撰寫的計算公式程式製作成次程式（sub-virtual 

instrument），方便未來使用。 

訊號擷取（signal acquisition）：擷取各類訊號，包括人體的生醫

訊號。使用商用軟體去擷取訊號，費用較為昂貴，且可能頇修改才能

適合自己使用。若使用 LabVIEW 撰寫程式則可節省經費，並可訓練

學生之邏輯思考。 

環境控制（serial instrument control）：以虛擬的介面控制實驗室

的儀器。 
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第三章 藥品與實驗方法 

3-1  LabVIEW 程式開發 

3-1-1  相似度比對的邏輯運算 

在程式中定義兩組圖譜的相似度，如圖 3-1-1 所示，A 圖譜為標

準品，B 圖譜為對照圖。當 (A∩B)/(A∪B)=1 時，相似度為 100% ；

當 (A∩B)/(A∪B)=0 時，相似度為 0% 。式 1 則是在此相似度分析

程式中所使用的數學運算，將兩圖譜的差異除以兩圖譜相加會得到在

0 至 1 的差異值，之後再用 1 減去差異值即可得到相似度的值。。 

 

A ⋂ B

A ⋃ B
= 1 

A ⋂ B

A ⋃ B
= 0 

 

圖 3-1-1 LabVIEW 程式開發過程（一） 

相似度 =  [1 − (
Ａ−Ｂ

Ａ+Ｂ
)]％ 式一 

 

相似度：100% 

相似度：  0% 
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3-1-2  相似度比對程式開發 

 

圖 3-1-2 LabVIEW 程式開發過程（二） 

圖 3-1-2 為 LabVIEW2014 人機介面，右區為撰寫程式區，左邊

為操作面板。程式撰寫過程分別詳述如下。 
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圖 3-1-3 LabVIEW 程式開發過程（三） 

首先是選擇圖譜進行相似度比較的範圍。 

1. 首先是選取要比較的兩張圖，並以 txt 檔的形式輸入。 

2. 再來是尋找所輸入的 FROM 值，及所選範圍的起始值，但是檔案

中不一定會有所要尋找的數值，故必頇選擇和其相近的值。那在這裡

的做法是將起始值和圖譜的 X 數列全部相減，小於零的值轉換成無

限大後，再尋找 X 軸的最小值，之後將起始值減去此最小值，即可

得到原本的值。此值小於或等於起始值。 

3. 與 TO 值，即終點值相近的值以類似方法尋找，將圖譜的 X 數列

和終點值相減，小於零的值轉換成無限大後，再尋找 X 軸的最小值

和終點值相加，即可得到原本的值。此值會大於或等於 TO 值。 

4. 再 2、3 步驟找到的兩個值帶回去圖譜 X 數列，找其數據點，並將

兩個值中間的 X、Y 軸數據點取出，得到一個新的圖譜。 

1 

2 

3 

4 
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圖 3-1-4 LabVIEW 程式開發過程（四） 

再來是對圖譜數據進行數學運算的部分。 

1. 將新的兩個圖譜的 Y 數列分別取出進行歸一化。首先將 Y 數列減

去其最小值後得到新的 Y 數列，如圖 3-1-5 所示，這是為了去除底下

的雜訊，得到的新的 Y 數列再除以其最大值，尌會得到一個 Y 值在

0 到 1 之間的數列。 

2. 之後將兩個歸一化後的 Y 數列相減取絕對值後，把數列內的值加

總起來。即將兩圖譜每個數據點的差異值相加。 

3. 將兩個歸一化後的 Y 數列相加後，把數列內的值加總起來。 

4. 將步驟2所得到的值除以步驟3所得到的值即為兩圖譜的差異度，

故需 1 減其值即可得到相似度。 

 

 

 

 

 

圖 3-1-5 LabVIEW 程式開發過程（五） 
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2 

3 
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圖 3-1-6 LabVIEW 程式開發過程（六） 

再來是對圖譜做圖，使比較相似度時可以進一步確認兩圖譜和兩

者相加、相減後的樣子。 

1. 圖中 A、B 為兩圖譜的圖表，將做了歸一化後的兩圖譜呈現於程式

中。 

2. 圖中 A-B 的部分則為兩圖譜 Y 數列相減後所作的圖表。 

3. 圖中 A+B 的部分則為兩圖譜 Y 數列相加後，再進行一次歸一化後

所作的圖表。 

 

 

 

 

 

 

2 

1 

3 

1 
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3-1-3  相似度比對程式操作介面示意圖 

 

 

v 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

圖 3-1-7 相似度比對程式操作介面 

圖中是相似度分析程式中的使用界面，在這裡先以薰衣草精油的

氣相層析圖為例。 

1. 首先先選擇要比較的 X 軸範圍，from 是起始值，to 是終點值。 

2. 之後再選取要進行比較的 A 圖譜和 B 圖譜。 

3. 得到一個值即為兩圖譜的相似度。 

 

X 軸選取範圍： 相似度： 

野生高地真正薰衣草精油 

高地真正薰衣草精油 

1 3 

2 
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3-2  儀器及周遭設備列表 

名稱 製造廠商 型號 規格及示意圖 

氣相層析質譜儀 

氣相層析儀 Avondale, PA 
Hewlett-Packard 

6890 GC  

質譜儀 Avondale, PA 
Hewlett-Packard 5972 

MSD  

迴轉泵 EDWARDS E2M2 

 

氣相層析毛

細管管柱 

Agilent 

Technologies 
DB-5MS 

J&W, I.D. 0.25 

mm, Length 30 m, 

Film 0.25 m 

氦氣 豐明氣體公司 -- 純度 99.999% 

注射口墊片 
Chromatograph

y Research 
211165 11 mm 

汽化管 
Agilent 

Technologies 
5062-3587 

Liner,splitless,sing

le-taper, glswl, 

deact 

GC 注射針 Hamilton 80300 
701N 10ul SYR 

(26s/2”/2) 

固相微萃取

固定器 

SUPELCO 57330-U  
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吸附纖維 SUPELCO 57310-U 65 µm PDMS/DVB 

拉曼光譜儀 

顯微式拉曼

光譜儀 

RENISHEW 
InVia Raman 

Microscope 
 

激發光源 -- 二極體綠光雷射 

最大輸出功率：53 

mW 

輸出波長：532 nm 

其他 

LabVIEW 
National 

Instruments 
2014 版本 
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3-3  樣品列表 

3-3-1  市售薰衣草精油 

類別 名稱 

價位 

（元/ 10 mL） 

分 

析 

物 

*AOC 真薰衣草精油 1800 

*喀什米爾真薰衣草精油 1400 

*FCC 真薰衣草精油 980 

*Hortus 真薰衣草精油 815 

Florihana 野生高地真正薰衣草精油 760 

Florihana 高地真正薰衣草精油 480 

Florihana 醒目薰衣草精油 340 

Florihana 穗花薰衣草精油 400 

Florihana 頭狀薰衣草精油 540 

夜市買的薰衣草精油 300 

溶劑 甲醇 -- 

*為吳昇鴻學長碩論所使用的薰衣草精油 
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3-3-2  百合花 

類別 名稱 照片 

分 

析 

物 

粉香水百合 

 

索邦妮百合 

 

香水百合 

 

巴卡蒂百合 

 

3-3-3  市售食用油 

類別 名稱 價位（元/ L） 

分 

析 

物 

日清橄欖油 450 

王牌義多利橄欖油 409 

Oliviers&CO. 橄欖油 11000 

CIRIO 橄欖油 396 

OLITALIA 橄欖油 379 

苦茶油 -- 
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3-4  樣品配置 

市售薰衣草精油皆以甲醇稀釋 1000 倍，並取 1 μL 的液體體積打

入 GC/MS 測定。 

頂空固相微萃取採用百合花的花藥部分進行萃取，如圖 3-4-1 所

示。 

 

 

 

 

 

 

 

圖 3-4-1 索邦妮百合的花藥 
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第四章 結果與討論 

4-1  市售薰衣草精油之比較與檢測 

4-1-1 狹葉薰衣草精油之間的比較 

A. 氣相層析質譜儀條件如下： 

Inject temp : 250°C 

Split mode : 30 mL/min 

Delay time : 3 min 

Oven temp program : 50°C hold 3 min, 3°C/min to 240°C hold 10 min 

Carry gas : He 

Flow rate : 1 mL/min 

Ionization energy : 70 eV 

Ion source temp : 240°C 

Column : DB-5MS (30 m x 0.25 mm x 0.25 μm) 

MS range : 35~500 

 

圖 4-1-1 氣相層析儀升溫過程 

溫
度

 

時間 

3 min 

50°C 

3°C/min 

10 min 

240°C 
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B. 薰衣草精油層析圖譜 

 

圖 4-1-2 AOC 薰衣草 

 

圖 4-1-3 喀什米爾薰衣草 

A : 桉葉油醇  B : 芳樟醇  C : 樟腦  D : 龍腦  E : 4-松油醇   

F : α-松油醇  G : 乙酸芳樟酯  H : 乙酸薰衣草酯 
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圖 4-1-4 FCC 薰衣草 

 

圖 4-1-5 Hortus 薰衣草 

A : 桉葉油醇  B : 芳樟醇  C : 樟腦  D : 龍腦  E : 4-松油醇   

F : α-松油醇  G : 乙酸芳樟酯  H : 乙酸薰衣草酯 
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C. 狹葉薰衣草精油之間的比較 

表格 4-1-1 狹葉薰衣草精油之間的比較 

商品名 
AOC 

真薰衣草精油 

喀什米爾 

真薰衣草精油 

FCC 

真薰衣草精油 

Hortus 

真薰衣草精油 

層析圖相似度 100% 86.50% 81.62% 80.79% 

每 10 毫升售價 1800 元 1400 元 980 元 815 元 

 

在這裡要先對同一品種的薰衣草精油進行比較，以價位較高的

AOC 真薰衣草精油的氣相層析圖為標準圖譜，和其餘精油的圖譜做

比對。如表格 4-1-1 所示，發現同品種的薰衣草精油相似度皆在 80%

以上，而且隨著價錢降低，相似度也下降。 
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4-1-2 不同品種薰衣草精油比較 

A. 氣相層析質譜儀條件如下: 

Inject temp : 250°C 

Split mode : 30 mL/min 

Delay time : 3 min 

Oven temp program : 50°C hold 3 min, 3°C/min to 240°C hold 10 min 

Carry gas : He 

Flow rate : 1 mL/min 

Ionization energy : 35 eV 

Interface temp : 260°C 

Column : DB-5MS (30 m x 0.25 mm x 0.25 μm) 

MS range : 40~400 
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B. 薰衣草精油層析圖譜 

 

圖 4-1-6 野生高地真正薰衣草精油 

 

圖 4-1-7 高地真正薰衣草精油 

A : 桉葉油醇  B : 芳樟醇  C : 樟腦  D : 龍腦  E : 4-松油醇   

F : α-松油醇  G : 乙酸芳樟酯  H : 乙酸薰衣草酯 
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圖 4-1-8 醒目薰衣草精油 

 

圖 4-1-9 穗花薰衣草精油 

A : 桉葉油醇  B : 芳樟醇  C : 樟腦  D : 龍腦  E : 4-松油醇   

F : α-松油醇  G : 乙酸芳樟酯  H : 乙酸薰衣草酯 
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圖 4-1-10 頭狀薰衣草精油 

 

圖 4-1-11 夜市買的廉價薰衣草精油 

A : 桉葉油醇  B : 芳樟醇  C : 樟腦  D : 龍腦  E : 4-松油醇   

F : α-松油醇  G : 乙酸芳樟酯  H : 乙酸薰衣草酯 
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C. 不同品種薰衣草精油之間的比較 

表格 4-1-2 不同品種薰衣草精油之間的比較 

商品名 
野生高地真正 

薰衣草精油 

高地真正 

薰衣草精油 

醒目 

薰衣草精油 

穗花 

薰衣草精油 

頭狀 

薰衣草精油 

品種 狹葉薰衣草 狹葉薰衣草 醒目薰衣草 寬葉薰衣草 頭狀薰衣草 

層析圖 

相似度 
100% 81.03% 64.75% 44.70% 32.22% 

接下來則是對不同品種的薰衣草精油進行比較，如表格 4-1-2 所

示，在這裡一樣以價位較高的狹葉薰衣草精油為標準品，和其餘精油

做比對，可以發現不同品種的薰衣草精油相似度都在 65%以下。那在

這裡比較特別的是，可以看到由狹葉薰衣草和寬葉薰衣草所雜交而成

的醒目薰衣草，其比對後的相似度介於兩者之間。 
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4-1-3 薰衣草精油真偽的辨別 

 

圖 4-1-12 廉價薰衣草精油氣相層析圖 

薰衣草精油的真偽也可用這個程式來鑑別。圖 4-1-12 為在夜市買

的未知品種的廉價精油層析圖，上面所標示的成分中，黑色的部分為

薰衣草精油常見的成分，紅色的部分則為非常見成分。其中二氫月桂

烯醇和乙酸龍腦酯是常用來增加香氣的化學成分，而鄰苯二甲酸二乙

酯則是一種定香劑，可用來維持香氣散發的持久度。一般在蒸餾出來

的精油中並不會看到這些成分。 
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表格 4-1-3 薰衣草精油真假的辨別 

商品名 
野生高地真正 

薰衣草精油 

高地真正 

薰衣草精油 

醒目 

薰衣草精油 

穗花 

薰衣草精油 

頭狀 

薰衣草精油 

品種 狹葉薰衣草 狹葉薰衣草 醒目薰衣草 寬葉薰衣草 頭狀薰衣草 

與廉價的薰衣

草精油層析圖 

比較的相似度 

27.91% 34.67% 47.01% 34.99% 33.25% 

之後以廉價精油的氣相層析圖和其他常見品種的薰衣草精油相

比，發現相似度都低於 50% 以下，這是因為夜市買的精油不純，內

含有許多額外添加的成分，故相似度較低。 
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4-2  頂空固相微萃取法 

4-2-1  實驗條件 

頂空固相微萃取條件： 

Extraction temp : 70°C 

Extraction time : 40 min 

Desorption time : 5 min 

氣相層析質譜儀條件： 

Inject temp : 250°C 

Split mode : The splitless time was 1 min. 

Oven temp program : 70°C, 5°C/min to 250°C hold 3 min 

Carry gas : He 

Flow rate : 1 mL/min 

Ionization energy : 35 eV 

Interface temp : 260°C 

Column : DB-5MS (30 m x 0.25 mm x 0.25 μm) 

MS range : 40~400 

4-2-2  條件最佳化 

A. 升溫程序最佳化 

表格 4-2-1 最佳化實驗過程之升溫程序 

A 70°C, 5°C /min to 250°C hold 3 min. 

B 70°C, 8°C /min to 250°C hold 3 min. 

C 70°C, 10°C /min to 250°C hold 3 min. 
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圖 4-2-1 不同升溫過程的百合花花藥層析圖（萃取溫度：50°C；

萃取時間：60 min；分析物：索邦妮百合花花藥） 

在這裡改變其升溫速度，分別為 5°C /min、8°C /min、10°C /min，

可得到三個圖譜 A、B、C，可以看到 A 圖譜的分離效果最好，故選

擇此升溫程序作為最佳化。 
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B. 萃取溫度最佳化 

 

圖 4-2-2 不同萃取溫度的百合花花藥層析圖（萃取時間：60 min；

升溫程序：70°C, 5°C /min to 250°C hold 3 min.；分析物：索邦妮百合

花花藥） 

再來是對萃取溫度的最佳化，在這裡分別進行 30、50、70 度 C

的萃取溫度實驗，由層析圖可以發現，70°C 萃取效果最好，故選擇

此為最佳萃取溫度。 
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4-2-3  百合花花藥香味比較 

A. 百合花花藥層析圖 

 

圖 4-2-3 粉香水百合 

 

圖 4-2-4 索邦妮百合 

A : 異丁香酚 B : 十六烷 C : 苯甲酸芐酯 D : 十九烷 E : 柳酸芐酯 

F : 鄰苯二甲酸丁基苯酯 F : 二十二烷 G : 二十四烷 
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圖 4-2-5 香水百合 

 

圖 4-2-6 巴卡蒂百合 

A : 異丁香酚 B : 十六烷 C : 苯甲酸芐酯 D : 十九烷 E : 柳酸芐酯 

F : 鄰苯二甲酸丁基苯酯 F : 二十二烷 G : 二十四烷 
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B. 不同百合花花藥香味相似度的比較 

表格 4-2-2 百合花花藥香味相似度 

花名 粉香水百合 索邦妮百合 香水百合 巴卡蒂百合 

光譜相似度 100% 81.91% 77.05% 78.98% 

在這裡對百合花的花藥香味進行比對，結果發現百合花的相似度

都在 75%以上。 
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4-3  食用油的拉曼光譜比較 

4-3-1 市售橄欖油相似度的比較 

A. 橄欖油拉曼光譜圖 

 

圖 4-3-1 日清橄欖油 

 

圖 4-3-2 王牌義多利橄欖油 
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圖 4-3-3 O&CO 松露橄欖油 

 

圖 4-3-4 CIRIO 義大利橄欖油 
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圖 4-3-5 OLITALIA 義大利橄欖油 

 

表格 4-3-1 橄欖油的拉曼特徵峰 

Wavenumber (cm
-1

) Molecule/group Vibrational mode 

1750 RC=OOR  C=O stretching 

1655 cis RHC=CHR C=C stretching 

1525 RHC=CHR C=C stretching 

1440 -CH2 C-H bending (scissoring) 

1302 -CH2 C-H bending (twisting) 

1269 cis RHC=CHR =C-H bending (scissoring) 

1158 -(CH2)n- C-C stretching 

 

1
7

5
0

.0
8

 

1
6

5
4

.9
5

 

1
5

2
5

.3
4

 

1
4

4
0

.0
7

 

1
3

0
2

.5
5

 
1

2
6

9
.5

9
 

0

10000

20000

30000

40000

50000

500 700 900 1100 1300 1500 1700 1900

In
te

n
si

ty
 (

A
rb

it
ra

ry
 U

n
it

) 

Raman shift (cm-1) 

 



61 

 

B. 不同橄欖油相似度比較 

表格 4-3-2 不同橄欖油相似度比較 

商品名 日清 
王牌 

義多利 
CIRIO OLITALIA 

Oliviers&C

O. (義大利

極品白松露

橄欖油) 

產地 西班牙 義大利 義大利 義大利 義大利 

光譜 

相似度 
100 % 95.16% 95.14% 86.68% 60.56% 

每公升售

價 
450 元 409 元 396 元 379 元 11,000 元 

 

再來是比較各種市售橄欖油，使用程式進行相似度的評估。如表

格 4-3-2 所示，在這裡選擇日清純橄欖油作為參考圖譜，和其餘橄欖

油做比對。發現高價格樣品相似度較高，低價格相似度較低，但都在 

85% 以上。而最貴的松露橄欖油則因為添加松露只得 60.56% 的相

似度。 
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4-3-2 新油與舊油光譜相似度 

 

  

圖 4-3-6 新、舊苦茶油的比較 

新、舊油也可用此程式進行比較，以此觀察油品有無變質。在這

裡以 1440 cm
-1

 的譜峰為標準對拉曼光譜做歸一化，由上圖可以發現，

放置一年後的苦茶油和新鮮苦茶油相比，1657 cm
-1

 譜峰下降，此為

C=C 伸縮振動，這是因為氧化反應使油脂的雙鍵變成單鍵 。相似度

為 84.78%，由此可知，放置一年未開封的油也會變質。 
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圖 4-3-7 新、舊橄欖油的比較 

 

圖 4-3-8 新、舊植物奶油的比較 

橄欖油和植物奶油新、舊的差別也可分別由圖 4-2-7 和圖 4-2-8

發現，放置一年後的油和新油相比，1158 cm
-1

 和 1525 cm
-1

 的譜峰

下降，兩者分別為 C-C 伸縮振動和 C=C 伸縮振動。 
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4-3-3 加熱 250°C 10 分鐘的油和未加熱的油之比較 

 

圖 4-3-9 加熱 250°C 10 分鐘的油和未加熱的油之比較 

也可以用來比較加熱 250°C 10 分鐘的油和未加熱的油，發現為

C=C伸縮振動的 1656和 1525 cm
-1

 譜峰下降，為C-C伸縮振動的 1156 

cm
-1

 譜峰消失了，這可能是因為高溫造成氧化反應加快，使雙鍵變

成單鍵，且分解成一些分子量較小而揮發性較高的化合物。兩者的相

似度為 80.20%，所以此程式也可以作為簡單辨別橄欖油有無使用過

的依據。 
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第五章 結論 

本實驗以 LabVIEW 電腦語言程式對層析圖譜與拉曼光譜進行

圖譜比對，用來研究油品安全及摻偽篩的快速判讀。得到的結果如

下： 

1. 利用氣相層析質譜儀所得到的層析圖對市售薰衣草精油作比較，

可以發現價位較高的薰衣草精油，經程式比對會有較高的相似度。而

同品種的薰衣草，其精油的相似度也比不同品種的高。由狹葉和寬葉

薰衣草雜交出來的醒目薰衣草，其精油層析圖的相似度也介於兩者之

間。 

2. 也可利用頂空固相微萃取配合 GC/MS 對花的香味進行分析，在這

裡取花藥的部分作實驗，並比對其相似度，可以發現百合花的相似度

都有在 75%以上。 

3. 利用拉曼光譜對市售食用油做比較，可以發現比較五種橄欖油，

高價格樣品相似度較高，低價格相似度較低，但都在 80% 以上。而

有添加松露的橄欖油其相似度則會低於 65%。新、舊油也可用此程式

進行比較，以此觀察油品有無變質。發現放置一年後的舊油和新油相

比，相似度都在 85% 以下。也可比較經過高溫油炸的油和未使用過

的油，其相似度也都在 85% 以下，可以此作為辨別新、舊油的依據。 
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而自行開發的相似度比對程式的優、缺點如下： 

優點： 

1. 因是自行撰寫的程式，故可隨時修改程式添加所需要的功能，使

之更加方便使用。 

2. 可將相似度量化，得到兩圖譜的相似度，並可用相似度的值和其

他對照圖譜進行比較。 

3. 只需要輸入想要比較的範圍和圖譜的 txt 檔，即可快速比對得到結

果，不需要繁雜的輸入過程。 

缺點： 

1. 在開發程式前頇先熟悉 LabVIEW 軟體。 

2. 一次只能比對兩張圖譜的相似度，無法像其他分析方法一次比對

全部樣品。 
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