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Liquid Chromatograph Mass Spectrometer

식품중잔류농약분석의효율적인피크적분을위한
Peakintelligence™ LCMS 소프트웨어
Efficient Peak Integration for Analyzing Residual Pesticides in Foods Using 

Peakintelligence™ LC/MS Peak Processing Software
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■서론

식품 수출입이 증가함에 따라 각종 식품에 대한 규제 농약 종류와

최대잔류허용기준(MRL)도 증가하고 있다. 이에 식품안전시험 및

연구기관에서는보다신속하고정확한정보를제공할필요가있다.

여러 성분 또는 여러 분석 물질에 대한 데이터 분석에는 많은 수의

피크를 육안으로 확인해야 하는데, 이는 시간이 많이 걸리고 노동

집약적인 프로세스이다. 또한 인적 오류의 위험이나 분석 결과에

영향을미치는개인의습관때문에이러한위험을최소화하는피크

적분방법이필요하다.

Peakintelligence는 액체크로마토그래프 질량 분석기(LC/MS)를

위해 인공 지능(AI)을 이용하여 개발한 알고리즘이 포함되어 있는

피크 처리 소프트웨어이다. 이 뉴스레터에서는 잔류 농약 분석과

관련한 노동력을 줄이고, 효율성을 높이기 위해 peakintelligence

소프트웨어를사용한예를소개한다.

■식품중잔류농약동시분석에서피크적분

그림1. 이전 피크적분 파라미터 설정 창

참고: 이제품의 R&D는 Shimadzu Corporation과 Fujitsu Ltd.의협업으로
수행되었다.

식품 중 잔류 농약 동시 분석을 위해 모니터링되는 농약의 수는

식품의 종류에 따라 크게 다를 수 있지만, 일반적으로 수백 가지

성분을 모니터링하여 지정된 기준 값을 초과하지 않는지 확인해야

한다. 검출되지 않는농약이 많기때문에 분석자는 크로마토그램을

육안으로 확인하여 농약이 잘못 식별되거나 잘못 검출되지

않았는지 확인해야 한다. 각 시료의 각 성분에 대해 이러한 과정이

여러 번 반복된다는 점을 감안할 때, 총 반복 횟수는 엄청나며

분석자에게부담이된다.

■이전알고리즘의문제

이전의 피크 검출 알고리즘은 각 크로마토그램에 대해 많은 수의

검출 파라미터 설정을 최적화해야 했다. 설정 최적화 후에도

피크가 여전히 제대로 검출되지 않으면 피크 검출을 수동으로

수정해야 했으며 이는 분석자에게 부담이 되고, 업무의 숙련도와

표준화에도큰문제가되었다.

■ Peakintelligence의피크적분알고리즘

Peakintelligence 소프트웨어는 인공지능(AI)의 일종인 '딥

러닝'을 이용해 개발한 새로운 피크 적분 기술을 기반으로 한다.

AI는 전반적인 개념과 기술을 의미하며, "머신 러닝"과 "딥 러닝"은

AI에 사용되는 두 가지 유형의 기술이다.(그림 2). 머신 러닝의

경우, 분석하고 학습할 특성을 사람이 파악해야 하는 반면, 딥

러닝의 경우, 기계(컴퓨터 소프트웨어)가 분석해야 할 특성을

파악한다. 이는 인간에 의한 변동성이 없는 많은 양의 데이터를

학습할수있음을의미한다.

Peakintelligence의 경우, 전문가가 피크 적분을 확인한 약

13,000 개의 크로마토그램을 사용하여 크로마토그램 데이터와

피크 시작점/종료점 라벨의 데이터 세트를 준비했다. 그런 다음

그림 3과 같이 학습 , 하이퍼 파라미터 튜닝 및 성능 평가

프로세스에 데이터 세트를 사용하여 사전학습모델을생성하였다.

사전 학습된 모델은 데이터 분석 컴퓨터에 설치되어 자동 LC/MS

데이터분석에사용된다.

참고: Peakintelligence에는 고객 피크적분으로 학습하는 기능이 포함되어
있지 않다.

그림2. 딥러닝의 그림
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그림 3. Peakintelligence 소프트웨어의 그림
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■파라미터없는피크적분

Peakintelligence는 전문가가 수행하는 머신 러닝 피크 적분을

기반으로 하기 때문에 전문가 수준의 데이터 분석 결과를 얻을 수

있다. 이전 알고리즘과 달리 사전 파라미터 설정 조정이 필요하지

않다.

이전 알고리즘과 Peakintelligence에 대한 파라미터 설정 창은

그림 4와 같다. Peakintelligence 피크 적분은 [Integration]

창에서 알고리즘을 선택하기만 하면 적용되며, 복잡한 파라미터

설정이 없다. 이는 적분 결과에서 분석자에 의존하는 변동성을

제거한다.

그림 4. 이전 알고리즘 및 Peakintelligence의 파라미터 설정 창

그림 5는 일부 피크 적분의 예를 보여준다. S/N 비율이 낮은

피크와오염물질 또는이성질체 피크가 분리되지 않은 피크가 피크

적분결과에서적절하게검출되는것을보여준다.

그림 5. Peakintelligence에 의한 피크적분의예

■오검출피크의감소로피크적분시간단축

한 예로, 이전 방법(Chromatopac)과 피크 적분 결과를 비교하기

위해 그림 6과 같이 농약을 첨가하지 않은 대두 추출액 중에서

157 개의 농약을 분석하였다. 이전 방법은 베이스라인의 노이즈

또는 기복으로 인해 85 개 성분을 잘못 검출·식별했으나 ,

Peakintelligence는 28 개 성분만 잘못 검출·식별하여 이전

방법의 33 %로 감소하였다. 잘못 검출된 각 피크를 확인하고

수동으로 피크를 적분하는 데 10 초가 걸린다고 가정하면,

Peakintelligence는 각 데이터 세트에 포함된 157 개 성분의

피크적분에필요한시간을 14분에서 4.6분으로단축할수있다.

그림 6. 대두 추출액 중 157개 농약 성분에 대한 피크적분 결과 비교

■결론

잔류 농약 분석의 결과 처리에 Peakintelligence를 사용하면 사전

파라미터 설정 조정이 필요하지 않고 , 잘못 검출·식별된

피크(성분)의수도이전방법보다 33 %로감소하였다.

결과적으로 Peakintelligence는 피크 적분에 필요한 시간을

단축하고, 피크를 확인하는 동안 분석자의 부담을 줄일 수 있을

것으로기대할수있다.

파라미터 설정이 필요하지 않기 때문에 피크 적분 결과에서

분석자에 의존하는 변동성의 위험이 없으므로 특정 인력에 대한

의존성을없애는데도도움이된다.


