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Abstract The aim of this study was to investigate whether 
fourier transform infrared (FT-IR) spectroscopy can be 
applied to simultaneous determination of fatty acids contents 
in different soybean cultivars. Total 153 lines of soybean 
(Glycine max Merrill) were examined by FT-IR spectroscopy. 
Quantification of fatty acids from the soybean lines was 
confirmed by quantitative gas chromatography (GC) analysis. 
The quantitative spectral variation among different soybean 
lines was observed in the amide bond region (1,700 ~ 1,500 
cm-1), phosphodiester groups (1,500 ~ 1,300 cm-1) and sugar 
region (1,200 ~ 1,000 cm-1) of FT-IR spectra. The quantitative 
prediction modeling of 5 individual fatty acids contents 

(palmitic acid, stearic acid, oleic acid, linoleic acid, linolenic 
acid) from soybean lines were established using partial least 
square regression algorithm from FT-IR spectra. In cross 
validation, there were high correlations (R2≥0.97) between 
predicted content of 5 individual fatty acids by PLS regression 
modeling from FT-IR spectra and measured content by GC. 
In external validation, palmitic acid (R2=0.8002), oleic acid 
(R2=0.8909) and linoleic acid (R2=0.815) were predicted 
with good accuracy, while prediction for stearic acid (R2= 
0.4598), linolenic acid (R2=0.6868) had relatively lower 
accuracy. These results clearly show that FT-IR spectra 
combined with multivariate analysis can be used to accurately 
predict fatty acids contents in soybean lines. Therefore, we 
suggest that the PLS prediction system for fatty acid contents 
using FT-IR analysis could be applied as a rapid and high 
throughput screening tool for the breeding for modified Fatty 
acid composition in soybean and contribute to accelerating 
the conventional breeding.

Keywords FT-IR (Fourier transform infrared spectroscopy), 
GC (Gas-chromatography), PCA (principal component analysis), 
PLS-DA (partial least square - discriminant analysis), RMSEP 
(root mean square error of prediction), R2 (correlation 
coefficient)

서  론

대두는 세계 3대 작물의 하나로 단백질, 섬유소, 미량 영
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Fig. 1 Plant materials used for this study. A: GB1; B: GB48; 
C: GB106; D: GK4. Scale bars represent 1 cm

양성분 및 다양한 기능성 성분의 공급원이며 또한 대표

적인 유지 작물 중 하나로서 대두의 기름은 인류 및 동물

의 매우 중요한 영양원이다(Mateos-Aparicio et al. 2008). 

따라서 지방산 조성을 변화시켜서 기능성을 향상시키는 

것은 대두의 육종가에게는 매우 중요한 육종 목표로 자

리매김을 하고 있다. 이와 같은 대두의 지방산 조성 변환 

신품종을 개발하기 위한 돌연변이 육종은 오래 전부터 

연구가 이루어져왔다(Rahman et al. 1994). 특히 리놀레익

산이나 리노레닉산의 함량은 줄이고 불포화 지방산인 올

레익산의 함량을 증가시키는 것은 산화방지를 통한 대두 

기름의 보존기한 연장은 물론 영양학적 측면에서 기능성 

향상에 매우 중요하다(Ascherio and Willett 1997). 또 다른 

측면에서 포화지방산(팔미틱산이나 스테아릭산)의 함량

증가는 고형지방을 이용하는 식품산업에서 매우 중요한 

특성이다(Fehr et al. 1991). 그러나 이와 같은 다양한 신품

종을 개발하기 위해서는 육종라인으로부터 대사체 특성

분석이 필수적으로 이루어져야 한다. 따라서 지방산의 

함량 변화를 보다 빠르게 분석할 수 있고, 비용을 절감할 

수 있는 효과적인 분석방법의 개발이 필수적으로 요구되

고 있다. 

  적외선분광분석법은 다수의 시료를 단시간에 분석할 

수 있는 비파괴적인 분석방법으로 농업이나 식품산업에

서 시료의 특성평가를 위해 사용되고 있는 분석방법이다

(Fontaine et al. 2001; Alander et al. 2013). 현재 시료의 지방

산 분석에는 기체크로마토그라피 분석방법이 대표적으

로 사용되고 있다. 기체크로마토그라피 분석방법은 지방

산 조성이나 양적 변화를 조사하는데 있어 가장 신뢰성이 

높고 정확한 분석방법이다(Patil et al. 2010; Quinones-Islas 

et al. 2013). 복잡한 기체크로마토그라피 분석 절차를 대

체하기 위해 오래전부터 간편한 지방산 유도체화 방법이 

개발되고 있지만 보다 신속한 지방산의 조성 분석을 위

해서는 비파괴적 분광분석방법의 개발 또한 필요하다. 

현재까지 분광학적 분석방법을 통해 참깨(Sato et al. 2003), 

땅콩(Tilman et al. 2006), 유채(Wu et al. 2006) 및 대두

(Kovalenko et al. 2006b) 등 다양한 유지작물에서 지방산의 

조성 연구가 시도되고 있다. 

  최근 분광분석법과 다변량통계분석 기법을 연계하여 

복잡한 데이터로부터 유용한 생물학적인 정보를 추출하

는 기술들이 개발되고 있다. 이러한 기술들은 크로마토

그라피을 이용한 분석방법에 비해 상대적으로 정밀도는 

낮지만 매우 손쉽게, 빠른 속도로 시료 분석이 가능한 장

점을 가지고 있다. 또한 이러한 접근 방법은 식품, 농산

물 및 식물에서 유용한 기능성 성분들의 함량예측 수단

으로 활용이 이루어지고 있다. 이러한 함량 예측 모델링

에 사용되고 있는 통계적 알고리즘은 Partial least squares 

(PLS), artificial neural networks (ANN), 그리고 support vector 

machines (SVM) 분석법이 활용되고 있다. 현재까지 근적

외선 및 적외선 분광분석법을 이용하여 다양한 시료에서 

아미노산(Kovalenko et al. 2006a), 플라보노이드(Soriano et 

al. 2007), 페놀성 화합물(Fernandez and Agosin 2007; Chen 

et al. 2008; Bellincontro et al. 2012), 라이코펜 및 카로티노

이드(Baranska et al. 2007) 그리고 지방산(Kovalenko et al. 

2006b) 성분들의 함량예측이 성공적으로 이루어짐이 보

고된 바 있다. 그러나 아직까지 적외선분광분석법을 이

용하여 대두 종자로부터 지방산 성분의 함량 예측이 시

도된바 없다. 

  따라서 본 연구는 총 153종의 대두 종자시료로부터 적

외선 분광분석 스펙트럼 분석을 실시하고 이들 시료의 

기체크로마토그라피 분석법을 이용한 각각의 지방산 함

량 데이터를 PLS 회귀 예측 모델링을 통하여 정확도가 

높은 지방산 성분별 함량예측 모델링을 개발하고자 한

다. 이 PLS 회귀 예측 모델링은 복잡한 지방산 분석 과정

을 거치지 않고 지방산 성분별 함량 예측이 가능하여 다

수의 대두 자원으로부터 조성이 변환된 새로운 품종 육

성에 크게 기여할 수 있을 것으로 사료된다. 

재료 및 방법

식물재료 및 전세포추출물 제조 

본 연구에서는 총 153종의 대두(Glycine max Merrill) 종자

를 사용하였다. 대두 종자는 김선태교수(부산대학교)와 

정순천박사(한국생명공학연구원)로부터 각각 2011년에 

채종하여 건조된 종자를 제공받아 본 연구에 사용하였

다. 각 대두는 계통별로 종피의 색이 황색에서 검정색까

지 다양하였으며(Fig. 1), 이들 다양한 자원집단을 대상으
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로 하여 본 연구를 수행하였다. 각 대두 종자는 막자와 

막자사발을 이용하여 고운 가루로 만들었으며 이 파우더

는 실험에 사용하기 직전까지 -70°C 초저온 냉동고에 보

존하였다. 

  대두 파우더로부터 전세포추출물을 제조하기 위하여 

파우더 5 mg을 Eppendorf tube (1.5 mL)로 옮겨준 다음 추

출용매(20% methanol)를 100 µL 첨가하였다. 시료를 잘 

섞어준 다음 50°C 항온수조에서 10분간 주기적으로 용액

을 혼합해 주면서 반응을 시켜주었다. 반응종료 후 13,000 

rpm에서 5분간 원심분리를 수행하여 상층액을 조심스럽

게 회수하였다. 회수한 상층액은 새 튜브로 옮긴 뒤 찌꺼

기가 혼입되지 않도록 다시 한번 원심분리 과정을 반복

하였다. 추출이 완료된 전세포추출물은 사용직전까지 

-20°C 냉동고에 보존하면서 실험을 수행하였다. 

적외선 분광 스펙트럼 조사 및 다변량 통계분석

FT-IR (Fourier transform infrared) 스펙트럼 조사는 Tensor 

27 (Bruker Optics GmbH, Ettlingen, Germany)을 사용하였고, 

DTGS (deuterated triglycine sulfate) 검출기로 분석하였다. 

추출된 각각의 시료 5 µL를 384-well silicon plate에 분주

하여, 37°C hot plate에서 약 20분간 건조하였다. 건조된 

silicon plate는 Tensor 27에 장착된 HTS-XT (Bruker Optics 

GmbH) 고효율 자동화 장치를 이용하여 스펙트럼을 조사

하였다. 각 시료의 스펙트럼은 총 4,000-400 cm-1 범위에

서 그리고 4 cm-1 간격으로 총 128회 반복 측정된 평균 스

펙트럼을 분석에 사용되었다. 각 시료의 FT-IR 스펙트럼

은 통계적 분석을 위해 각각 3반복 측정하였다. FT-IR 스

펙트럼 조사 및 데이터 변환에 사용된 프로그램은 Bruker

에서 제공하는 OPUS Lab (ver. 7.0, Bruker Optics Inc.)를 

사용하였다. FT-IR 스펙트럼 데이터의 다변량 통계분석

을 위해 먼저 FT-IR 스펙트럼 데이터의 baseline 교정, 

normalization 및 mean centering 등 스펙트럼의 전처리 과

정을 R 프로그램(version 2.15.0)을 이용하여 수행하였다. 

Baseline 교정을 위해 FT-IR 스펙트럼 분석 영역의 양 끝

점(1,800-800 cm-1)의 흡광도를 0으로 조정하였으며 실험

상의 오차를 최소화하기 위하여 각 스펙트럼을 동일 면

적으로 normalization 하였다. 이후 데이터의 mean centering 

과정을 거쳐 2차 미분을 수행한 다음 전처리가 완료된 

스펙트럼 데이터를 다변량 통계분석 분석을 위한 표준화

된 데이터로 사용하였다. 

  다변량통계분석은 가공된 적외선분광 스펙트럼 데이

터(1,800 to 800 cm-1)를 사용하였으며 NIPALS 알고리즘

(Wold 1966)을 이용하여 R 프로그램(version 2.15.0)에서 PCA 

(Principal component analysis)와 PLS-DA (Partial least square 

discriminant analysis)분석을 수행하였다. PCA 성분 추출은 

아이겐벨류(eigenvalues)가 1 이상을 기준으로 총 10개를 

추출하였으며 추출된 각 PCA 성분들은 상관분석을 수행

하기 위한 데이터로 사용하였다. 또한 PCA 성분 추출에 

중요한 역할을 하는 스펙트럼 부위를 알아보기 위해 PCA 

loadings을 조사하였다. 

지방산 추출 및 기체크로마토그라피 분석

콩으로부터 지방산 분석은 MIDI 방법에 따라 수행하였

다(Sasser 1990). 총 지방산 분석을 위해 콩 건조 시료 20 

mg에 2 ml의 saponification reagent (7.5 M NaOH:CH3OH, 

1:1 v/v)를 넣어준 다음 100°C 수조에서 30분간 반응을 시켜 

지방산을 추출하였다. 추출된 지방산은 4 ml의 methylation 

reagent (CH3OH: 6 N HCl, 1:1 v/v)를 첨가하여 80°C에서 

10분간 에스텔화 반응을 유도하여 fatty acid methyl esters 

(FAMEs)을 제조하였다. 에스텔화 반응(transesterification 

reaction) 종료 후 2.5 ml의 지방산 추출 용액(hexane:methyl 

tert-butyl ether, 1:1 v/v)을 첨가한 다음 10분간 반응시켰다. 

4,000 rpm에서 10분간 원심분리하여 상층액을 회수한 다

음 0.5 M NaOH 용액 6 ml로 세척한 다음 FAMEs를 가스

크로마토그라피(YL-6100GC, Young Lin Science, Korea)로 

분석하였다. 지방산 분석은 flame ionized detector (FID)를 

사용하였으며 사용된 컬럼은 INNOWAX capillary column 

(Agilent, USA, 30 m × 0.32 mm × 0.5 μm)을 사용하였다. 

분석 온도는 초기 컬럼의 온도를 50°C에서 1분간 유지한 

다음 매분당 15°C 상승하여 200°C까지 상승시킨 다음 9

분간 유지하였으며 최종적으로 분당 2°C 씩 상승하여 

250°C까지 올린 다음 2분간 유지하였다. 각각의 FAMEs

는 FAMEs 표준 용액(Supelco® 37 Component FAME Mix, 

Sigma, USA)의 retention times과 peak areas를 조사하여 각

각 정량 및 정성 분석을 수행하였다. 각 대두 계통별 시

료는 3회 반복 측정하였다. 

지방산 함량 예측 PLS 회귀 모델 및 정확도 검증

대두 종자시료로부터 지방산 함량 예측 모델을 개발하기 

위하여 PLS 회귀 알고리즘을 사용하였다. 회귀모델 개발

을 위한 두 개의 변수로 X변수는 적외선 분광스펙트럼 

데이터를 사용하였으며 Y변수는 GC분석을 통해 확인된 

각 시료별 지방산 함량 데이터를 사용하였다. 전체 데이

터 세트는 둘로 나누어 PLS 모델 개발을 위한 트레이닝 

세트(39개 계통)와 개발된 모델의 정확도 조사를 위한 검

증 세트(10개 계통)로 나누어 사용하였다. 모델 개발에 

필요한 최적 요인수를 결정하기 위해 leave-one-out 방법

을 사용하였다(Martens and Naes 1993). 그리고 최적 모델

은 RMSEP (root mean square error of prediction), 상관계수

(coefficient of determination, R2) 값을 이용하여 선발하였다

(Terhoeven-Urselmans et al. 2010; Liu et al. 2006). 모델의 
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Fig. 2 Multivariate analysis of FT-IR spectral data from 20% methanol extract from seeds of soybean lines. A: Representative FT-IR 
spectra of soybean lines. Each line represents a soybean line and arrows represent FT-IR spectral range, which shows significant 
variation between samples. B: Two-dimensional PCA score plot of FT-IR spectral data from 153 soybean lines. The first two principal 
components are displayed, accounting for 39.5% and 16.4% of the total variation (55.9% of total variation). C: PC loading plot based 
on PCA data of soybean lines. Arrows represent significant FT-IR spectral ranges for determining PC 1 and PC 2 of the PCA score 
plot (B). D: PLS-DA score plot based on PCA data of 153 soybean lines

정확성 검증을 위해서는 초기 시료집단에서 사용하지 않

은 시료를 이용하여 각 지방산 성분별 함량을 예측하였

으며 기체크로마토그라피 분석을 통한 실측값과 회귀분

석을 통하여 상관계수 값을 결정하였다. 각 시료별로 예

측된 값의 통계적 유의성(p < 0.05)조사는 ANOVA 분석

을 통해 검증하였다. 

결과 및 고찰

대두 적외선분광스펙트럼 데이터 다변량 통계분석

대두 종자 시료로부터 전세포추출물의 적외선분광 스펙

트럼 데이터 다변량통계분석을 통해 대두 계통별 수준에

서 종간 유연관계 규명 및 식별체계를 확립하였다(Fig. 

2). 각 대두 종자시료의 적외선분광 스펙트럼을 비교한 

결과 대두 시료들은 FT-IR 스펙트럼상의 1,700 ~ 1,550, 

1,550 ~ 1,300, 1,250 ~ 950 cm-1 부위에서 대사체의 양적, 질

적 패턴 변화가 크게 이루어짐을 알 수 있었다(Fig. 2A). 

이와 같은 대두 종자의 적외선분광스펙트럼 패턴은 대두 

건조종자에서 조사된 적외선 분광 패턴과 거의 유사하였

다(Miller et al. 2005). 적외선 분광스펙트럼은 모든 유기

물에 존재하는 화학적, functional group의 진동 패턴을 기

준으로 각 화합물의 화학적 구조를 파악하는 분석장비로

서, 각각의 유기물들은 functional group의 존재 유무에 따

라 특정 부위에서 특이적인 적외선 흡수 밴드를 가지게 

된다. 현재까지 적외선분광스펙트럼의 각 부위별로 나타

나는 밴드의 화학적 동정에 관한 많은 연구가 이루어지

고 있다. 단백질이나 아미노산 등에 존재하는 amide I (C 

= O)과 amide II (N-H) group은 적외선 분광 스펙트럼의 

1,700 ~ 1,550 cm-1 부위에서 특이적인 밴드로 검출되며, aliphatic 

및 aromatic 질소화합물의 asymmetric stretching은 주로 1,550 

cm-1 부위에서 특이적인 밴드로 검출되며, 핵산이나 인지

질 등에 존재하는 phosphodiester group의 P=O asymmetric 

stretching 이나 CH3 그룹의 C-H bending은 1,500 ~ 1,300 

cm-1 
부위에서 특이적인 밴드로 검출되며, 그리고 탄수화

물의 C-O, C-C, C-O-C, C-O-P 그룹은 주로 1,200 ~ 900 cm-1 

부위에서 특이적인 밴드로 검출된다(Dumas and Miller 2003; 

Wolkers et al. 2004; Marimuthu and Gurumoorthi 2013). 특히 

지방산 성분들을 포함하고 있는 오일의 경우 적외선분광

스펙트럼 조사를 통하여 지방산 성분들의 특이적인 밴드를 

규명하는 연구가 오래 전부터 수행되어 왔다(Lanser et al. 

1991). 각각의 지방산 성분에 포함되어 있는 C=O stretching 

1,800 ~ 1,750 cm-1 부위에서, C=C stretching은 1,670 ~ 1,660 

cm-1 부위에서, C-H bending은 1,450 ~ 1,300 cm-1 부위에서, 

그리고 C-O stretching과 C-H bending은 1,300 ~ 1,260 cm-1 
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Fig. 3 Representative GC chromatograms of fatty acids from soybean seed. Numbers represent identified individual fatty acids for 
qualitative and quantitative analysis. 1: C14:0 (myristic acid); 2: C16:0 (palmitic acid); 3: C16:1 (palmitoleic acid); 4: C18:0 (stearic 
acid); 5: C18:1n9c (oleic acid); 6: C18:2n6c (linoleic acid); 7: C18:3n3; 8: U8 (a-linolenic acid); 9: C20:1n9 (cis-11 eicosenoic acid); 
10: C23:0 (tricosanoic acid)

부위에서 특이적인 밴드 패턴을 나타내는 것으로 알려져 

있다(Yang et al. 2005; Schulz and Baranska 2007). 본 연구

에서는 총 153종의 대두 종자 시료가 분석되었으며 이들 

시료들은 상기의 부위에서 계통별로 특이적인 적외선 분

광스펙트럼을 보이는 것을 확인할 수 있었다. 더 나아가 

이들 지방산 특이적인 적외선 흡광 부위에서 흡광도는 

지방산 함량이 높은 계통의 경우 증가하지만 지방산 함

량이 낮은 계통 시료들의 경우 반대로 흡광도가 낮아짐

을 관찰할 수 있었다. 이는 지방산 함량 차이와 적외선 

분광스펙트럼의 흡광도 차이가 양의 상관관계가 있음을 

나타내는 결과라 사료된다. Sato et al. (1998)은 이미 적외

선 분광스펙트럼의 다변량통계분석을 이용하여 대두의 

계통식별이 가능함을 보고한 바 있다. 이러한 결과들을 

고려해보면 지방산의 양적, 또는 질적인 변화가 대두의 

계통 식별에서 특이적인 대사체 마커로 활용이 가능함을 

나타내는 결과라 사료된다. 또한 본 연구에서 제시한 것

처럼 적외선스펙트럼의 질적, 양적 차이는 대두 종자에 

함유되어 있는 아미노산이나 단백질, 지방산, 그리고 탄

수화물계통의 화합물들의 질적, 양적 차이를 직접적으로 

반영하고 있음을 의미한다. 따라서 FT-IR 스펙트럼 분석

은 대두 계통별로 주요 대사체의 질적, 양적 변화를 규명

하고 이들 화합물의 함량이 높은 계통의 신속한 선발 수

단으로 활용이 가능할 것으로 기대된다. 

  대두 적외선 분광스펙트럼 데이터의 PCA 분석 결과 

PC 1과 2 score는 전체 변이량의 각각 35.9%, 16.4%의 설

명력을 갖고 있으며 이는 전체 변이량의 약 55.9%를 반

영하고 있음을 알 수 있었다(Fig. 2B). 또한 동일 계통에 

속하는 반복 조사구들이 다른 계통들 시료와는 별도로 

PCA plot 상의 특이적인 위치에서 비교적 인접하여 분포

하고 있음을 알 수 있었다. 이 결과는 적외선 분광스펙트

럼 조사가 비교적 높은 재현성을 가짐을 의미하는 것으

로 대두의 계통 식별 수단으로 활용이 가능함을 나타내

는 결과라 사료된다. 

  PCA score plot 상에서 대두 시료들의 집단 구분 및 클

러스터링에 중요한 역할을 하는 적외선 분광스펙트럼 부

위를 조사하기 위하여 PC 1과 2를 결정하는데 중요한 

FT-IR 스펙트럼 부위를 조사하였다(Fig. 2C). PC loading 

value 분석결과 대두 계통식별에 중요한 적외선 분광스

펙트럼 부위는 주로 1,700 ~ 1,500과 1,500 ~ 1,300 cm-1 
및 

1,100 ~ 950 cm-1 
부위임을 알 수 있었다(Fig. 2C). 이들 적

외선 분광 스펙트럼 부위는 대두 시료의 적외선 분광스

펙트럼 비교에서 보였던 것처럼 계통별로 차이가 크게 

일어나는 부위(Fig. 2A)와 일치하는 것으로 amide I, II, 지

방산과 carbohydrates 계열의 화합물들의 질적, 양적 차이

가 대두 종자의 대사체 수준에서 계통별 차이를 결정하

는 중요한 화학적 물질임을 의미하는 결과라 사료된다. 

PLS-DA 분석의 경우 PCA 분석 보다 더욱 확실하게 대두 

시료들의 그룹 식별이 가능하였다(Fig. 2D). 각각의 대두 

시료들의 그룹 경계는 PCA에 비해 더욱 작아졌으며 동

일 종에 속하는 각 시료들의 반복구들도 각 그룹 내에 위

치하여 PCA보다 식별능력이 향상 되었음을 알 수 있었

다. 따라서 PCA와 마찬가지로 PLS-DA 또한 대사체 수준

에서 대두의 계통 식별 수단으로 활용이 가능할 것으로 

기대된다. 

대두 계통별 지방산 변화

지방산 함량예측 모델링 개발을 위해 39개 대두 계통별 

종자로부터 기체크로마토그라피 분석을 통한 지방산의 

정량 분석을 수행하였다. 대두 시료의 대표적인 지방산 
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Table 1 Summary of fatty acid contents from 29 soybean lines using GC

Soybean
line

Contents of fatty acids (μg/0.1 g of dry weight)

Palmitic acid Stearic acid Oleic acid Linoleic acid Linolenic acid Total fatty acids

GB1 32.98±3.30a 4.76±0.30 59.50±3.88 133.18±16.8 18.41±2.73 248.84

GB4 29.49±1.27 4.57±0.74 73.62±6.43 128.17±2.34 17.77±0.34 253.62

GB7 30.58±4.95 6.24±0.19 61.25±6.28 124.89±22.46 18.88±3.45 241.85

GB15 23.21±3.74 3.67±0.25 40.30±4.15 106.39±14.68 16.55±1.99 190.12

GB20 31.47±0.79 5.31±0.35 75.54±3.84 124.40±4.15 19.13±0.8 255.85

GB27 29.26±0.67 5.01±0.52 64.32±0.8 132.37±4.07 20.03±1.32 251.0

GB32 31.08±4.08 5.25±0.03 51.2±12.94 117.88±19.67 15.76±2.34 221.16

GB38 27.40±3.95 4.03±0.64 39.18±6.35 120.38±16.6 22.95±3.27 213.94

GB39 25.19±1.93 3.29±0.61 67.47±10.81 93.97±2.36 15.43±0.82 205.35

GB44 28.40±8.64 4.33±1.43 34.00±9.78 123.42±34.21 22.19±5.77 212.34

GB45 22.60±0.88 3.26±0.06 35.11±0.23 107.15±6.45 17.43±1.99 185.57

GB48 25.71±6.54 4.79±1.24 46.49±12.14 119.00±27.34 15.81±3.13 211.8

GB49 30.44±2.63 5.46±1.34 55.11±8.87 130.47±7.45 17.18±0.05 238.65

GB55 24.86±3.28 4.08±0.79 40.70±4.78 111.76±14.46 14.40±1.35 195.81

GB70 24.32±6.76 4.32±1.84 43.13±3.39 101.13±28.14 16.26±3.53 189.16

GB75 33.41±0.55 5.78±0.69 57.67±12.31 140.09±6.64 19.98±4.12 256.92

GB80 31.09±1.43 5.28±0.26 66.91±6.42 132.04±4.17 18.39±0.56 253.7

GB81 37.78±1.43 5.78±0.90 81.52±8.14 155.26±1.3 22.82±1.24 303.15

GB86 32.23±9.8 5.17±2.10 54.07±15.9 150.67±35.84 23.09±5.07 265.23

GB88 33.18±6.17 5.08±1.45 67.46±22.55 141.94±11.95 19.55±2.98 267.2

GB91 39.32±5.33 5.74±1.52 71.87±2.17 155.26±16.93 23.66±3.44 295.85

GB94 34.04±1.25 4.58±0.72 67.22±20.81 123.74±6.13 19.92±2.82 249.51

GB106 38.95±1.88 5.82±1.26 85.6±10.17 155.74±2.22 20.96±0.74 307.07

GB107 35.32±1.91 5.20±0.87 55.45±7.16 150.04±6.52 23.64±0.07 269.65

GK9 35.52±1.6 6.25±0.49 41.71±2.42 175.37±3.48 30.74±0.27 289.6

GK11 27.41±6.97 3.80±1.41 33.53±9.64 140.64±29.88 25.65±3.59 231.04

GK15 41.46±3.8 6.80±1.19 63.13±8.81 193.11±13.73 21.40±0.08 325.9

GK27 25.89±3.44 3.38±0.82 22.5±4.25 111.20±10.85 29.36±0.72 192.33

GK38 40.37±4.19 4.57±0.64 61.56±7.59 134.40±11.05 26.92±1.71 267.82

Average 31.14 4.88 55.76 132.21 20.49 244.48

SD 6.23 1.15 17.06 25.50 4.60 45.05
aData are the means ± standard deviation

분석 크로마토그람은 Fig. 3에 제시하였으며 또한 29개 

대두 계통별 시료의 지방산 정량 분석 결과를 도표 1에 

제시하였다(Table 1). 총 29종의 대두 계통별 시료로부터 

지방산 함량을 조사한 결과 총 지방산의 함량은 건조 시

료 0.1 g 당 185.57 μg에서 325.9 μg으로 계통간에 차이가 

있었음을 알 수 있었으며 평균 함량은 244.48 μg이었다. 

대두 종자에 존재하는 주요 지방산 성분들은 팔미틱산, 

스테아릭산, 올레익산, 리노레익산 그리고 리노레닉산임

을 알 수 있었다. 본 연구의 대두 지방산 분석 결과는 대

두에 존재하는 지방산 성분들의 함량이 리노레익산(55%), 

올레익산(20%), 팔미틱산(13%), 리노레닉산(8%) 그리고 

스테아릭산(4%)으로 존재한다는 보고(Pham et al. 2010)와 

거의 일치하였다. 

  대두에서 지방산의 조성과 함량은 유전자형에 의해 영

향을 받음은 물론 환경요인 특히 종자발달 초기과정에서 

온도와 광조건에 의해 크게 영향을 받는 것으로 알려져 

있다(Lee et al. 2009). 본 연구에서 대두 계통인 GK15가 

지방산 함량이 가장 높은 계통으로 밝혀졌으며, 그 함량

은 가장 적은 계통인 GB45 계통에 비해 약 1.75배 높음을 

알 수 있었다. 이 결과는 본 연구에 사용된 총 153개 대두 
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Fig. 4 Scatter plots showing relationship between predicted values of fatty acids contents by PLS regression modeling and measured 
values by GC. A: palmitic acid; B: oleic acid; C: linoleic acid; D: linolenic acid

계통별 시료에서 총 지방산의 함량 차이가 2배 이상 벗

어나지 않음을 의미하는 결과라 사료된다. 그러나 각 계

통별로 개별 지방산 성분들의 함량을 비교한 결과 계통

별로 차이가 크게 이루어짐을 알 수 있었다. 지방산 함량

이 가장 높은 리놀레익산과 올레익산의 경우 계통별 함

량변이는 각각 93.97에서 193.11 μg 그리고 22.5에서 85.6 

μg으로 나타났다(Table 1). 이 결과는 대두 계통별로 전체 

지방산의 함량차이보다는 개별 지방산의 조성차이가 각

각의 계통별로 더욱 크게 이루어짐을 나타내는 결과라 

사료된다. 

대두 적외선분광스펙트럼으로부터 PLS 회귀모델을 이용한 지

방산 함량의 동시 예측 시스템 확립

대두에 존재하는 주요 지방산(팔미틱산, 스테아릭산, 올

레익산, 리노레익산 그리고 리노레닉산)의 함량 예측 PLS 

모델을 확립하였다(Fig. 4). 본 연구에서는 PLS 회귀모델

의 정확도 향샹을 위하여 서로 다른 지역에서 재배된 대

두 계통 시료를 사용하였다. RMSEP (root-mean-square error 

of prediction) 값이 최소화 되고 그리고 R2 (correlation coefficient 

of determination) 값이 최대화 될 수 있도록 calibration models 

개발에 사용되는 적외선 분광스펙트럼 레인지와 PLS factors

의 수를 최적화하여 PLS regression 모델을 개발하였다. 

각 지방산 성분별 PLS regression 모델의 교차검증에서 팔

미틱산(RMSEP = 1.885, R2 = 0.97) (Fig. 4A), 스테아릭산

(RMSEP = 0.383, R2 = 0.93), 올레익산(RMSEP = 3.917, R2 

= 0.98) (Fig. 4B), 리노레익산(RMSEP = 5.458, R2 = 0.98) 

(Fig. 4C) 그리고 리노레닉산(RMSEP = 1.142, R2 = 0.98) 

(Fig. 4D)이 모두 높은 상관계수 값을 가져 calibration models

의 예측 정확도가 높음을 알 수 있었다. 실측 검증을 위

해 확립된 최적의 PLS regression 모델을 이용하여 10종의 

대두 계통으로부터 각각의 지방산 함량 값을 예측하였으

며 기체크로마토그라피 분석에 의해 얻어진 실측값과 상

관분석을 실시하였다(Table 2). 또한 예측값의 통계적 유

의성 검증결과 스테아릭산(p > 0.01)을 제외하고 모든 지

방산 성분들의 예측값이 통계적 유의성을 가지고 있음을 

알 수 있었다. 실측 검증을 통한 상관계수를 조사한 결

과, 팔미틱산(R2 = 0.8002) (Fig. 5A), 올레익산(R2 = 0.8909) 

(Fig. 5B) 그리고 리노레익산(R2 = 0.815) (Fig. 5C)은 회귀

분석 상관계수가 0.8 이상으로 예측 정확도가 비교적 높

음을 알 수 있었다. 그러나 스테아릭산(R2 = 0.4598) 과 리

노레닉산(R2 = 0.6867) (Fig. 5D)의 경우 상관계수가 0.7 이

하로 상대적으로 예측 정확도가 낮음을 알 수 있었다. 이 

결과를 보면 콩 종자 내에 비교적 함량이 높았던 팔미틱

산, 올레익산 그리고 리노레익산은 모델의 함량 예측 정

확도가 높게 나타나지만 반대로 지방산 함량이 낮은 스

테아릭산과 리노레닉산은 모델의 예측 정확도가 상대적

으로 낮아짐을 알 수 있었다.
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Fig. 5 Linear regression plots for external validation of fatty acid predictions. Plots are shown for A: palmitic acid; B: oleic acid; 
C: linoleic acid; D: linolenic acid. Predicted values from FT-IR spectral data by PLS regression and measured values for fatty acids 
from averages of GC analysis were used in linear regression analysis

  본 연구는 대두의 종자로부터 적외선 분광분석 스펙트

럼으로부터 PLS calibrations 모델을 이용하여 지방산의 

함량을 높은 정확도로 예측할 수 있음을 입증한 최초의 

성공적인 보고이다. 그러므로 다른 선행연구결과들과 정

확도의 직접적인 비교분석이 불가능하지만 최근 다양한 

PLS calibrations 모델들에 관한 보고들과 간접비교는 가

능하다. Scibisz et al. (2011)은 적외선 분광분석 스펙트럼

을 이용하여 토마토의 당성분, 시트릭산, 그리고 solid 

matter의 함량예측 PLS calibrations 모델을 개발하여 상관

계수가 0.9 이상으로 정확하게 함량예측이 가능함을 보

고한 바 있다. 또한 Kovalenko et al. (2006b)은 근적외선 분

광분석 스펙트럼을 이용하여 대두 식물체에서 지방산 성

분 함량예측 모델링을 보고한 바 있으며 이 경우 상관계

수가 지방산 성분별로 0.91 ~ 0.94 사이로 정확하게 예측

이 가능함을 보고한 바 있다. 아울러 상관계수가 0.7 이

상이 되면 예측능력이 매우 우수한 모델로 시료의 지방

산 함량 스크리닝 수단으로 사용이 가능함을 제시한 바 

있다. Roberts et al. (2006)도 근적외선 분광분석 스펙트럼

을 이용하여 대두의 자엽으로부터 지방산 함량 예측 모

델링을 개발하여 상관계수가 0.8 이상 가능함을 보고한 

바 있다. Patil et al. (2010)은 최근 근적외선 분광분석 스

펙트럼을 이용하여 대두 종자로부터 지방산 함량 예측 

모델링을 개발하였으며 이들은 올레익산, 리노레익산 그

리고 팔미틱산은 예측 정확도가 높지만 스테아릭산과 리

노레닉산의 경우 예측 정확도가 상대적으로 낮음을 보고

한 바 있다(Patil et al. 2010). 이들의 보고는 지방산 함량

의 절대량이 낮을수록 예측 정확도가 낮아진다는 본 연

구의 결과와 매우 일치하는 결과라 사료된다. 예측모델

을 확립함에 있어 데이터의 변이 폭이 예측모델의 정확

성에 크게 영향을 준다(Velasco et al. 1999). 따라서 본 연

구에서 스테아릭산과 리노레닉산의 예측 정확도가 상대

적으로 낮은 것은 이들의 절대적인 함량이 낮음에 기인

하고 있을 것으로 추정된다. 또한 각각의 지방산 성분들

의 경우 공통적인 functional group들을 가지고 있어서 적

외선분광분석 스펙트럼의 특이적인 밴드 패턴 또한 유사

할 것이다. 즉 동일구조를 가지는 화합물들의 유사한 적

외선 분광 스펙트럼 패턴 또한 상대적으로 소량으로 존

재하는 물질들의 함량 예측 정확도를 감소시키는 요인으

로 작용하였을 것으로 추측된다. 따라서 스테아릭산과 

리노레닉산의 예측 정확도를 높이기 위해서는 초기 집단

의 변이폭을 증가시킬 수 있도록 초기 시료 수가 증가되

거나 또는 PLS regression 외에 다른 알고리즘의 도입을 

통한 새로운 모델링이 가능할 것으로 기대된다(Wu et al. 

2006; Patil et al. 2010). 

  본 연구에서 적외선 분광분석법을 이용하여 확립된 올

레익산, 리노레익산 그리고 팔미틱산의 상관계수는 근적

외선분광분석법을 통한 예측모델들(Roberts et al. 2006; 

Kovalenko et al. 2006b; Patil et al. 2010)과 거의 비슷한 수
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Table 2 Prediction of 5 individual fatty acid contents from soybean lines using PLS regression

Soybean
line

Predicted values of fatty acid contents (μg/0.1 g of dry weight)

Palmitic acid Stearic acid Oleic acid Linoleic acid Linolenic acid

GB30 39.49 5.09 57.87 127.17 21.82

GB69 38.09 6.38 62.16 155.69 22.48

GB84 43.39 7.95 72.04 185.17 23.56

GB87 36.37 7.84 63.56 165.65 19.53

GB99 42.23 5.73 75.72 140.16 17.62

GB101 45.33 6.05 79.59 140.37 19.10

GB104 42.54 6.11 83.74 149.58 19.38

GK4 30.99 5.69 60.65 157.66 24.90

GK35 46.02 7.53 39.94 178.51 29.05

GK45 43.18 6.53 72.26 177.07 22.64

Average 40.8 6.5 66.8 157.7 22.0

SD 4.60 0.97 12.73 18.96 3.36

Ratio a 1.05 1.03 1.14 1.09 1.22

R2 b 0.8002 0.4598 0.8909 0.8150 0.6868

P value c 0.0003 0.0186 0.0000 0.0002 0.0019
aRatio represent the value of measured / predicted contents
bR2: correlation coefficient of linear regression
cP value was evaluated by ANOVA

준으로 정확하게 함량예측이 가능할 것으로 예상된다. 

새로운 지방산 조성 변환 신품종 대두 종자를 신속하게 

육성하기 위한 핵심 기술요소중의 하나는 바로 간편하고, 

빠르고 정확하게 지방산의 함량 조사할 수 있는 방법의 

도입이다. 본 연구에서 확립된 것처럼 적외선분광분석법

은 간편하고, 재현성이 우수한 방법으로 콩 종자에서 지

방산 함량을 동시에 예측 가능하며 더 나아가 각 대사체 

수준에서의 차이로 대두 계통 식별이 가능함을 알 수 있

었다. 따라서 본 기술의 도입은 기체크로마토그라피에 의

한 복잡한 지방산 성분 정성 및 정량 분석을 대체할 수 

있는 신속수단으로 활용이 가능할 것으로 기대된다. 

  결론적으로 본 연구에서 확립된 지방산 성분 동시예측 

모델링 기술은 대두는 물론 지방산의 조성변화가 요구되

는 다양한 유지작물에서도 지방산 성분 예측 모델로 사

용이 가능할 것으로 예측되며 이는 궁극적으로 대두의 

계통육성에 요구되는 특성검증 시간을 획기적으로 단축

시켜 신품종 육종의 효율을 크게 증대시킬 수 있는 수단

으로 활용이 가능할 것으로 기대된다. 아울러 본 기술은 

식물 종자는 물론 농산품이나 식품, 의약품의 지방산 관

련 특성 검증 수단으로 활용이 가능할 것으로 기대된다. 
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산 다양화 기술 개발’(K14418) 과제의 연구지원에 의하여 
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적  요

본 연구의 목적은 적외선 분광스펙트럼 데이터를 이용하

여 대두 종자내의 지방산 함량을 동시에 예측할 수 있는 

지 여부를 조사하기 위한 것이다. 총 153종의 대두(Glycine 

max Merrill) 종자로부터 적외선 분광스펙트럼 및 지방산

의 함량을 기체크로마토그라피 분석을 통하여 확인하였

다. 적외선 분광스펙트럼 조사결과 대두는 단백질이나 

아미노산의 amide bond region (1,700 ~ 1,500 cm-1), 핵산이

나 인지질의 phosphodiester groups (1,500 ~ 1,300 cm-1) 그리

고 탄수화물 등 다당류의 sugar region (1,200 ~ 1,000 cm-1)

에서 계통별로 큰 차이가 이루어짐을 알 수 있었다. 총 

29라인의 대두 계통별 시료로부터 지방산 함량을 조사한 

결과 총 지방산의 함량은 건조 시료 0.1 g 당 185.57 μg에

서 325.9 μg으로 계통간에 차이가 있었음을 알 수 있었으

며 평균 함량은 244.48 μg이었다. PLS regression 분석을 

이용하여 총 5개 지방산(팔미틱산, 스테아릭산, 올레익

산, 리노레익산 그리고 리노레닉산) 함량 예측 calibration 

models의 실측 검증 결과, 팔미틱산(R2 = 0.8002), 올레익

산(R2 = 0.8909) 그리고 리노레익산(R2 = 0.815) 은 회귀분
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석 상관계수가 0.8 이상으로 정확도 높음을 알 수 있었

다. 그러나 스테아릭산(R2 = 0.4598)과 리노레닉산(R2 = 

0.6868)의 경우 상관계수가 0.7 이하로 상대적으로 예측 

정확도가 낮음을 알 수 있었다. 본 연구에서 확립된 기술

은 지방산의 조성 변환을 통하여 새로운 대두 품종 개발

을 위한 계통선발 과정에서 매우 효율적인 수단으로 활

용이 가능할 것으로 사료된다. 더 나아가 본 기술은 대두

는 물론 대두 유래 농산물이나 식품의 품질 검증 수단으

로 활용이 가능할 것으로 기대된다.
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