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Smart Metabolites Database를 이용한 식품
시료의 효율적인 데이터 분석

No. 01-00388-ENK

■서론

Efficient Data Analysis for Food Samples by Using Smart Metabolites 
Database

사용자 활용 포인트

◆ Smart Metabolites Database Ver. 2는 MRM 기반 분석으로 고감도의 다성분 동시 분석이 가능하다.

◆ 시료 유형에 따라 분석 성분 및 분석 방법이 다르게 설정된 효율적인 분석을 수행하여 높은 신뢰도의 데이터 획득이 가능하다.

대사체학(Metabolomics)은 GC-MS를 포함한 기타 분석 장비를

사용하여 생물학적 시료의 성분을 종합적으로 분석하는 기술이다. 

식품 과학 분야에서 대사체학은 다양한 식품 시료와 제품을

조사하여 새로운 기능성 식품을 개발하고 식품 관능적 특성을

평가하는데 사용된다. 또한 다변량 분석을 접목하면 여러 시료의

성분 데이터 분석을 통해 각 시료의 구성 성분 프로파일에서

고유한 특징을 식별할 수 있다. 해당 데이터 분석 접근 방식은

데이터 해석을 위한 전문 지식과 방대한 양의 데이터 처리 시간

등이 요구되기 때문에 높은 수준의 분석 기술력과 더불어 그에

맞는 노동과 시간이 필요하다. 

본 뉴스레터에서는 Smart Metabolites Database Ver. 2를 식품

분석에 이용해 분석의 숙련도와 기술력에 상관없이 손쉽게

효율적인 데이터 분석을 수행할 수 있는 방법을 소개한다.

■원료를 적용한 필터 기능

Smart Metabolites Database Ver. 2에는 다양한 생물학적

시료에서 검출된 540가지 성분에 대한 정보가 포함되어 있다. 

하지만 실제 식품 단일 시료를 측정해보면 해당 성분 중 약 20 % 

정도만 검출 및 확인이 된다. 이는 식품 시료 중 구성 성분은 식품의

원료에 따라 크게 달라지기 때문이다.

Smart Metabolites Database Ver. 2에는 과거에 보고된 분석을

기반으로 유사한 시료에서 감지된 구성 성분만을 한정하여 분석 할

수 있는 필터 기능이 포함되어 있다. 필터 기능에 포함된 5가지의

원료 구성은 식물(식품), 동물(식품), 소변, 혈액 및 세포로 분석자는

크게 두가지 방식으로 분석을 진행할 수 있다. 첫번째는 필터 없이

모든 구성 성분을 포함한 분석을 진행한 후 , LabSolutions 

Insight  내  플래그 기능을 사용하여 성분의 수를 좁히는

방법이고, 두번째는 분석 전에 미리 필터를 적용하여 분석 대상

구성 성분을 제한한 채로 분석을 진행하는 방법이다(그림 3).

일반적으로 Scan 모드를 이용한 논타겟 (non-target) 분석에서의

데이터의 결과 해석에서는 검출된 피크가 분석 목적과 유의성이

있는 지를 판단해야 하며, 동시에 위양성 결과가 나타날 수 있는

위험성에 대해서도 감안을 해야 한다. 하지만 해당 데이터베이스 내

내장된 필터 기능을 이용하면 특정 시료에서만 검출되는 구성

성분으로 분석 성분을 제한해주기 때문에 위양성 결과 도출의

위험율을 크게 줄일 수 있다.

그림 2. 레몬 중 Pyruvic Acid (TMS-유도체화) 분석

일반적으로 대게 분석 장비를 이용한 일반적인 성분 분석은 Scan 

모드를 사용하여 알려지지 않은 화합물들을 스크리닝하는

방식으로 분석한다. 이 분석방식은 다량의 시료에서 생성된 방대한

양의 데이터를 생성하게 되어 이를 해석하는 데 시험자의 숙련도,

경험 및 기술과 더불어 적지 않은 노동과 시간이 필요하다. 

심지어는 오랜 시간과 노력을 투자하더라도 모든 구성 성분을

제대로 식별하거나 유용한 정보를 생성하지 못 할 수도 있다. 

Smart Metabolites Database Ver.2에는 생물학적 시료 중

친수성 저분자 구조를 가진 기능성 성분에 대한 분석 정보를

제공하며, 해당 성분의 Retention index와 Mass spectrum 등의

정보도 포함하고 있다. 이를 통해 단순화된 분석 과정(그림 1)을

거쳐 수백개의 성분에 대한 정보를 효율적으로 획득할 수 있다.

분석은 GC-MS/MS의 MRM 모드를 이용한다. 일반적으로 MRM 

모드는 Scan 모드(그림 2)보다 분석의 방해 물질 및 노이즈 피크를

줄여 타겟(target) 성분을 낮은 농도 수준까지 분석할 수 있는

장점이 있다.

■ MRM모드를 이용한 고감도의 다성분 분석

그림 3. Smart Metabolites Database Ver. 2 내 필터기능그림 1. Smart Metabolites Database Ver. 2 분석 순서
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그림 4. 실제 게와 모조 게의 주성분 분석 (3 제품)

■필터 기능을 적용한 식품의 구성 성분 분석

기기 분석은 표 1의 분석 조건을 이용했다. 가공식품과 발효식품을

포함한 다양한 식품 시료를 Smart Metabolites Database 

Ver.2에 포함된 필터를 사용하여 분석하였다. 적용된 필터는

시료의 원료를 참고하여 선택한다. 시료에 식물과 동물성 재료가

모 두 포 함 된 경 우 ( 예 : 옥 수 수 수 프 의 식 물 ( 옥 수 수 ) 과

동물(우유))에는 식물(식품) 및 동물(식품) 필터를 모두 적용했다. 

식품 시료를 기준으로 필터를 적용 한 후 검출된 성분 수를 필터

기능을 적용하지 않았을 때(540개 성분에 대한 동시분석)와

비교했다. 표 2에는 각 분석에서 검출된 성분 수와 해당 두 분석의

검출 비율(%)도 함께 확인할 수 있다.

검출 비율은 필터 기능을 적용했을 때 검출된 성분 수를

필터기능을 적용하지 않고 검출했을 때 성분 수를 나눈 값이다. 

검출 비율은 필터를 사용했을 때 모든 식품 시료에서 90% 이상이

검출되었다. 필터를 적용 했을 때 실제 게 시료와 모조 게 시료에서

얻은 성분 데이터를 이용해 주 성분 분석(Principal component 

analysis, PCA)을 수행하였다. 그림 4에서 볼 수 있듯, 필터를

적용하면 각 시료의 성분 프로필 간의 차이를 눈으로 확인 할 수

있으며, 이는 모조 식품 개발 시 유용한 정보로 이용될 수 있다.

■결론

GC-MS/MS의 MRM 모드 기반의 Smart Metabolites Database 

Ver.2를 이용하면 모든 생물학적 시료에 존재하는 것으로 알려진

540 가 지 성 분 을 고 감 도 로 동 시 분 석 할 수 있 다 . 해 당

데이터베이스 내의 필터 기능을 이용하면 자동으로 타겟 성분을

선택하고 MRM 분석 방법을 생성해주기 때문에 효율적이고

고감도 분석을 진행 할 수 있습니다.

시료 두유 맥주 커피 치즈 태국 생선 소스 콘 수프 모조 게

필터 종류 식물 (식품) 동물 (식품) 식물 (식품) + 동물(식품)*2

검출 성분 수 (필터 미적용) 87 95 89 100 132 104 102

검출 성분 수 (필터 적용) 85 93 84 92 119 101 99

검출 비율 (%)*2 98 98 94 92 90 97 97

GC-MS GCMS-TQ8050NX

Autoinjector : AOCTM-20i/20s

Column : BPX5 (30m ×0.25 mm, I.D. 0.25 μm) 

[GC Conditions] 

Injection Mode : Split

Split Ratio : 30

Carrier gas : He

Carrier gas Control : Constant linear velocity (39.0 cm/sec)

Injection Volume : 1 μL

Injection Temp. : 250 ˚C

Column Oven Temp. : 60 °C (2 min) →15 °C/min →330 °C (3 min) 

[MS Conditions]

Ion Source Temp. : 250 ˚C

Interface Temp. : 280 °C

Data Acquisition Mode : MRM

표 1. 장비 구성 및 분석 조건

표 2. 가공 및 발표 식품의 필터 기능 적용 유무에 따른 성분 분석

*1 검출비율 (%) = 검출된성분수(필터있음) / 검출된성분수(필터 없음) × 100
*2 분석대상성분 = 그림 3의벤다이어그램에서 주황색과녹색집합의합집합

Software : Multi-omics Analysis package

Data Conversion : None, Scale : Auto

GCMS-TQ, Smart Metabolites Database, Smart Database, LabSolutions Insight 및 AOC는 일본 및 기타 국가에서 Shimadzu Corporation 및 그 계열사의 상표입니다.
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