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범부채 뿌리에 존재하는 이소플라보노이드들의 DPPH 라디칼 소거 
활성에 대한 in vitro 및 DFT 연구
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In vitro and DFT studies on DPPH radical scavenging activities of 
isoflavonoids present in rhizomes of Iris domestica (L.) Goldblatt & 

Mabb

Jongkeun Choi
Department of Chemical and Biological Engineering, Chungwoon University

요  약  본 연구는 범부채의 뿌리에 존재하는 이소플라보노이드들의 항산화 활성을 in vitro 시험법으로 평가하고 
이론적 계산을 통하여 항산화 기작을 조사하기 위하여 수행되었다. 먼저, UPLC-PDA-MS를 활용하여 얻은 질량 스
펙트럼들과 UV 스펙트럼들을 기존에 발표된 결과와 비교하여 5종의 주요 화합물, 즉 iridin, irigenin, tectoridin, 
tectorigenin 그리고 irisflorentin을 확인하였다. DPPH 라디칼 소거능 평가에서 메탄올 추출물과 iridin, 
irigenin 그리고 tectorigenin은 항산화 활성을 보였다. 반면에, tectoridin과 irisflorentin의 활성은 확인할 수 없
었다. 이소플라보노이드에 대하여 hydrogen atom transfer (HAT), single electron transfer followed by 
proton transfer (SET-PT) 그리고 sequential proton loss electron transfer (SPLET)의 잘 알려진 항산화 기작
을 밝히고자 기상과 액상(에탄올과 물)에서 B3LYP/6-311++g(d,p) 수준에서 범밀도함수를 적용하였다. 계산결과를 
바탕으로 세 개의 기작과 관계되어 있는 다섯의 반응 엔탈피들을 분석하였다. 분석 결과, iridin과 irigenin은 다른 
이소플라보노이들에 비하여 좀 더 높은 항산화 활성을 가질 것으로 예측되었다. 또한 기상에서는 항산화기작으로 
HAT이 좀 더 가능성이 높고 에탄올과 물에서는 HAT뿐만 아니라 SPLET가 우세할 것으로 판단되었다.

Abstract  This study was conducted to evaluate antioxidant activities of isoflavonoids from rhizomes of 
Iris domestica (L.) Goldblatt & Mabb. by in vitro assay and to investigate antioxidation mechanisms by
theoretical calculation. Fist, five major chemical constituents, namely iridin, irigenin, tectoridin, 
tectorigenin and irisflorentin were identified by comparing mass and UV spectra obtained with 
UPLC-PDA-MS to previously published result. DPPH radical scavenging assay revealed that methanol 
extract, iridin, irigenin and tectorigenin showed antioxidant activity. On the other hand, antioxidant 
activities of tectoridin and irisflorentin could not be observed. Density functional theory (DFT) at 
B3LYP/6-311++g(d,p) level was applied to elucidate three well-known antioxidant mechanisms including
hydrogen atom transfer (HAT), single electron transfer followed by proton transfer (SET-PT) and 
sequential proton loss electron transfer (SPLET) of isoflavonoids in the gas and liquid phase (ethanol and
water). On the basis of the calculated results, five reaction enthalpies related with three mechanisms 
were analyzed. As a result of analysis, it was expected that iridin and irigenin have higher antioxidant
activity then other isoflavonoids. And the results also suggested that HAT is more favored mechanism
in gas phase and SPLET as well as HAT is preferred in the ethanol and water.
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1. 서론

플라보노이드는 과일, 야채 등 인간이 섭취하는 식물
에 흔하게 존재하는 2차 대사산물로 어원은 노란색을 의
미하는 라틴어에서 유래하였다[1,2]. 이들은 에스트라디
올과 구조가 유사하며 에스트로겐 효능의 증진 및 억제 
효과가 확인되어 식물성 에스트로겐으로 불리우기도 한
다[3]. 플라보노이드는 항암, 항알츠하이머, 항동맥경화, 
항염증 그리고 항노화 효능이 있어 의약품, 식품, 화장품
의 천연 원료로 사용되며 지속적인 업계의 주목을 받고 
있다[1]. 플라보노이드는 폴리페놀 구조를 가진 식물의 2
차 대사산물로 Fig. 1에 보인 것과 같이 두 개의 phenyl 
고리 A, B와 heterocyclic 고리 C가 결합된 구조를 가
지고 있다[3]. 기본구조에서 다양한 유도체들이 만들어 
질 수 있으며 anthocyanidin, flavanone, flavonol, 
isoflavone, flavone, flavan-3-ol의 하위 그룹으로 분
류하고 있다[4]. 이소플라보노이드는 플라보노이드와 구
조가 유사한 화합물들로 고리 C의 2번 탄소가 아닌 3번 
탄소에 고리 B의 phenyl기가 결합된 3-phenylchroman
의 골격을 가진다[5]. 이소플라보노이드는 식물 특히, 콩
과식물에 다량 존재하며 식물에서는 외부 침입에 방어하
는 phytoalexin 기능을 가지고 있다. 따라서 미생물의 
침입과 스트레스는 이소플라보노이드의 합성을 촉진한다
[5].

범부채는 사간(射干)으로도 불리우며 붓꽃과(Iridaceae)
에 속하는 다년생 식물로 뿌리는 엷은 갈색을 띠며, 
20~120 cm까지 자란다[6,7]. 학명은 Iris domestica 
(L.) Goldblatt & Mabb.이며 과거 범부채의 학명은 
Belamcanda chinensis (L.) DC.이었으나 2005 DNA 
분석결과를 근거로 Iris속으로 재 분류되었다[6,8]. 범부
채는 조경용, 식용 그리고 약용으로 이용되며 동의보감
에 따르면 뿌리 달인 물을 마시면 기침하거나 입 냄새가 
나는 것, 인후가 부은 것을 치료할 수 있으나 설사를 하
는 사람과 임산부는 피하는 것이 좋다고 한다. 범부채에
는 플라보노이드, terpenoid, quinone, 유기산 등 100
여종의 화합물이 발견되어 동정되었다[7,9]. 특히, 
tectoridin, iridin, tectorigenin, irigenin 등의 이소
플라보노이드들은 범부채의 주요 생리활성 물질로 항암, 
간보호, 동맥경화증, 골다공증 및 고지혈증 치료 효과가 
알려졌다[10-14]. 본 연구에서는 범부채의 주요 성분을 
확인하고 추출물과 주요 성분들의 항산화 활성을 in 
vitro 시험으로 평가한 다음 범밀도함수를 적용한 이론
적 연구를 통하여 항산화 기작을 밝히고자 하였다. 

Fig. 1. Skeleton structure of flavonoids and isoflavones

2. 재료 및 방법

2.1 재료, 시약 및 기구
실험에 사용한 범부채의 뿌리줄기는 중국산으로 ㈜

휴먼허브(경산, 한국)에서 구입하여 믹서로 분쇄한 다음 
–20 ℃ 냉동고에 보관하였다. 용매추출, 시약 조제에 사
용한 메탄올 및 에탄올은 Fisher Chemical 사
(Loughborough, UK)의 HPLC급을 사용하였으며 
dimethyl sulfoxide (DMSO)는 삼전화학(서울, 한국)의 
GR급을 사용하였다. 항산화 활성을 측정하기 위한 
2,2-diphenyl-1-picrylhydrazyl (DPPH) radical, 
quercetin 그리고 LC-MS 급의 formic acid는 
Sigma-Aldrich (St. Louis, MO, USA)사에서 구입하였
다. 플라보노이드 표준품으로 사용한 iridin, irigenin, 
tectoridin, 그리고 tectorigenin은 코아사이언스(서울, 
한국)사에서 구입하여 사용하였다. 추출물에 존재하는 
플라보노이드 분리 분석에는 Aquity photodiode array 
(PDA) 검출기와 micromass Quattro Micro API mass 
spectrometer (MS)가 검출기로 장착된 Waters사
(Milford, MA, USA)의 Aquity ultra performance 
liquid chromatography (UPLC) 시스템을 사용하였
다. 또한 흡광도 측정에는 Molecular Devices사
(Sunnyvale, CA, USA)의 SpectraMax Plus 384 마이
크로플레이트 리더를 사용하였다. 그밖에 실험에 사용한 
기구와 시약은 덕산종합과학 혹은 Sigma-Aldrich사에
서 구입한 것을 사용하였다.

2.2 범부채 추출물 준비 및 화합물 조성 분석
분쇄한 범부채 가루의 무게를 달고 10배 부피의 메탄

올을 넣은 다음 이틀 동안 가끔 흔들어 섞어 주면서 방치
하여 추출하였다. 추출액은 거름종이로 거른 다음 용매
를 감압 농축하거나 0.45 μm PVDF 시린지 필터로 여
과한 후에 Waters사의 Aquity UPLC-PDA-MS 시스템
에 도입하여 주요 피크의 UV스펙트럼들과 질량스펙트럼
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들을 얻었다. 물질 분리에는 AcclaimⓇ C18 컬럼(100 
mm × 2 mm i.d., 3 μm, Thermo Scientific 
Dionex, Sunnyvale, California, USA)을 사용하였으
며, 이동상은 0.1% formic acid 수용액(A)과 0.1% 
formic acid 아세토니트릴액(B)을 사용하여 30분간 
10% B에서 100% B까지 변화를 주면서 0.4 mL/min의 
유량으로 흘려주었다. 

2.3 DPPH 라디칼 소거능
범부채 메탄올 추출물의 DPPH 라디칼 소거능은 

Dietz 등의 방법을 변형하여 측정하였다[15]. 메탄올 추
출액 100 μL를 48 well 마이크로플레이트에 넣고 
DPPH 에탄올액(0.01 g/ mL) 100 μL을 첨가한 다음 흔
들어 섞고 암실에서 30분간 반응시켰다. 에탄올을 넣은 
well을 바탕으로 570 nm에서 SpectraMax Plus 384 
마이크로플레이트 리더로 흡광도를 측정하였다. 대조구
는 추출액 대신에 에탄올을 넣었으며 아래의 식으로 
DPPH 라디칼 소거 활성을 계산하였다. 

DPPH radical scavenging activity (%) = 



 
× 

where AC is the absorbance of the control 
without sample, and AT is the absorbance of the 
reaction mixture with test sample.

2.4 DFT 계산 방법
범부채 메탄올 추출물에서 발견된 이소플라보노이드

들의 항산화력 예측에 사용한 소프트웨어는 Gaussian 
16 (RevC.01, Gaussian Inc., Wallingford CT, 
USA)[16]이었으며 분자 구조의 준비와 결과 해석은 
GassView 6.0 (Semichem Inc., Shawnee Mission, 
Kansas, USA)[17]의 분자 그래픽스 프로그램을 이용하
였다. B3LYP/6-311++g(d,p) 수준에서 범밀도함수 
(DFT)를 적용하여 이소플라보노이드들의 구조를 최적화
하고 진동(frequency)수를 계산하였다. 또한 용매효과
의 모사는 integral equation formulation-polarized 
continuum model (IEF-PCM)을 사용하여 계산하였으
며, 양성자와 전자의 엔탈피 값은 문헌에 보고된 값을 사
용하였다[18,19].

폴리페놀의 항산화력을 분자수준에서 반응 유형을 나
누면 이론적으로 세 가지 서로 다른 기작, 즉 “hydrogen 
atom transfer” (HAT), “single electron transfer 

followed by proton transfer” (SET-PT) 그리고 
“sequential proton loss electron transfer” (SPLET)가 
제시되고 있다[20-22]. 본 연구에서는 B3LYP/6-311 
++g(d,p) 수준에서 화합물들과 일련의 반응산물들의 엔
탈피 값(Sum of electronic and thermal enthalpy)들
을 구하여 반응기작을 분석하였다.

먼저 HAT 기작은 알킬 라디칼(R•)이 폴리페놀의 수
산기(ArOH)로부터 수소 원자를 받아 안정한 분자가 되
는 것이다. 따라서 HAT 기작은 폴리페놀 O-H 결합의 
해리 엔탈피(BDE: bond dissociation energy, 이하 
BDE)와 연관된다. 즉, BDE 값이 작을수록 라디칼 소거
능이 클 것으로 예상할 수 있다. 

R• + ArOH → RH + ArO•
BDE = H(ArO•) + H(H•) - H(ArOH)

Where, H represents enthalpy.
SEP-PT 기작에서 폴리페놀은 먼저 전자를 전달하여 

산화되고 순차적으로 양성자를 잃어 아릴 라디칼(ArO•)
이 되는 것이다. 이것은 이온화 에너지(IE: ionization 
energy, 이하 IE)와 양성자 해리 엔탈피(PDE: proton 
dissociation energy, 이하 PDE)와 관계가 있으며 이들 
값이 작을수록 항산화력이 커진다.

R• + ArOH → R- + ArOH+ → RH + ArO•
IE = H(ArOH+•) + H(e-) - H(ArOH)
PDE = H(ArO•) + H(H+) - H(ArOH+•)

마지막으로, SPLET 기작은 폴리페놀이 해리되어 음
이온이 되고 이어서 전자를 제공하는 기작으로 양성자 
친화도(PA: proton affinity, 이하 PA)와 전자 전달 엔
탈피 값(ETE: electron transfer energy, 이하 ETE)에 
의존한다.

ArOH → ArO- + H+, R• + ArO- → R- + ArO•, 
R- + H+ → RH

PA = H(ArO-) + H(H+) - H(ArOH)
ETE = H(ArO•) + H(e-) - H(ArO-) 

3. 결과 및 고찰 

3.1 UPLC-PDA-MS 분석을 통한 범부채 추출물의 
    화합물 분석

범부채 메탄올 추출물에 존재하는 주요 성분을 확인하
기 위하여 범부채 분쇄 가루에 10배 분량의 메탄올을 넣
은 다음 이틀 동안 방치하였다. 추출액을 여과한 다음 
PDA와 질량분석기가 검출기로 장착된 UPLC에 주입하
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여 Fig. 2에 보인 것과 같은 크로마토그램을 얻었다. 각
각의 피크의 UV 스펙트럼들과 질량 스펙트럼들을 문헌과 
비교하여 5종의 주요 성분 (iridin, irigenin, tectoridin, 
tectorigenin, 그리고 irisflorentin)을 확인할 수 있었
다(Table 1)[9,23,24]. 또한 각각의 성분들은 별도로 구
입한 표준품을 이용하여 UPLC-PDA-MS로 분석한 결과
와 비교하여 각 피크를 최종 확인할 수 있었다. 

(a)

(b)

Fig. 2. UPLC peak profile of Iris domestica (L.) Goldblatt 
& Mabb. methanol extracts. (a) UPLC chromatogram 
detected at 254 nm (b) UPLC chromatogram 
obtained with mass spectrometer.

3.2 DPPH 라디칼 소거 활성
범부채 메탄올 추출물과 UPLC-PDA-MS 분석 결과

로 확인된 주요 성분들에 대한 DPPH 라디칼 소거활성
을 측정하였다(Fig. 3). 양성대조 물질로 quercetin을 
사용하였으며 30 μg/mL에서 74 %의 저해효과를 나타
냈다. 이것은 이전에 보고된 quercetin의 DPPH 소거 
활성과 유사한 결과이다[25-27]. 범부채 메탄올 추출물
은 310 μg/mL에서 48 %의 저해 효과를 보였으며 이소
플라보노이드들 중 iridin과 irigenin은 100 μg/mL에서 
28 %의 저해효과를 보였다. 또한 상대적으로 tectorigenin
은 활성이 낮았으며 tectoridin과 irisflorentin은 활성
을 확인할 수 없었다. 

Compounds Mass spectra

1: Iridin

MW=522.45 g/mol

m/z=521.4 (ES-)

2: Irigenin

MW=360.31 g/mol

m/z=359.3 (ES-)

3: Tectoridin

MW=462.40 g/mol

m/z=461.4 (ES-)

4: Tectorigenin

MW=300.26 g/mol

m/z=299.3 (ES-)

5: Irisflorentin

MW=386.36 g/mol

m/z=387.3 (ES+)

Table 1. Structures of compounds identified with 
mass spectra.

irisflorentin의 경우 free O-H 작용기가 없기 때문
에 라디칼 소거능이 낮은 것으로 생각된다. 그리고 
monohydroxyl B-ring의 tectorigenin과 tectoridin 
보다는 iridin과 irigenin이 두 개의 methoxy 작용기가 
더해진 B-ring의 구조를 가지고 있어, 즉 상대적으로 
B-ring에 전자 공여능이 큰 산소가 더 많이 결합되어 있
기 때문에 반응의 결과 생성된 라디칼을 좀 더 안정화할 
수 있을 것으로 생각된다. 이것은 3개의 O-H 작용기가 
치환된 gallic acid가 2개의 O-H 작용기로 치환된 
protocatechuic acid에 비하여 높은 항산화력을 보여
준 것[28,29]과 유사한 결과로 생각된다. 그렇지만 
hydroxy 그룹이 methoxy 그룹에 비하여 라디칼 소거
능을 높이는 데 좀 더 효과적인 것으로 알려졌다[30]. 따
라서 quercetin에 비하여 iridin과 irigenin의 활성이 
낮은 것으로 생각된다.
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Compounds Gas phase Water Ethanol

Iridin 153.6 103.5 115.9
Irigenin 162.3 111.9 119.4

Tectoridin 161.8 111.1 118.3
Tectorigenin 168.0 111.1 118.6

Table 3. Calculated IEs in gas phase and water and 
ethanol solvents (kcal/mol)

Fig. 3. DPPH radical scavenging activities of 30 μ
g/mL quercetin (positive control), 310 μg/mL 
methanolic extract from Iris domestica (L.) 
Goldblatt & Mabb., and 100 μg/mL 
isoflavonoids found in methanol extract. 
Values are presented as mean ± standard 
deviation (n=3).

3.3 DFT 계산
3.3.1 3차원 구조 준비 및 최적화
대상 화합물의 초기 3차원 구조는 PubChem에서 내

려 받아 사용하였다. 구조에서 hydroxyl group의 번호
는 산소가 결합되어 있는 탄소번호를 부여하였다. 중성 
분자들과 이들의 이온 및 라디칼 구조들의 구조 최적화
에는 B3LYP/6-311++G(d,p) 수준에서 계산을 수행하
였다. 최적화의 초기 3차원 구조들은 GaussView를 이
용하여 분자내 수소 결합이 형성되도록 conformer들을 
조정한 다음 각각의 구조들을 최적화하고 에너지 값을 
비교하여 최적의 구조를 선택하였다. 이후의 계산은 이
들 최적화된 구조를 출발점으로 하여 수행하였다. 

3.3.2 HAT 기작
HAT 기작에 의한 항산화력은 이소플라보노이드들의 

O-H 작용기가 균등 분해(homolytic cleavage)의 결과
로 산화제에 수소원자를 전달하여 환원시키는 능력을 말
한다[20,31]. 그리고 이 기작에 의한 항산화력을 예측하
기 위한 매개변수는 BDE이다[20,31]. 먼저, 이소플라보
노이드들과 수소가 제거된 구조(라디칼)들을 대상으로 
B3LYP/6-311++G(d,p) 이론 수준에서 구조를 최적화
하고  298 K에서 조화 진동을 분석하여 “Sum of 
electronic and thermal Enthalphy”값을 계산하였다. 
또한, 계산 결과를 이용하여 플라보노이드들의 O-H 결
합의 해리 에너지(BDE)를 구하였다(Table 2). 

Table 2에 나타낸 것과 같이 O-H 그룹의 BDE 값은 

77.0에서 91.7 kcal mol-1 이었으며 기체상과 용매 환
경에서 BDE 값의 차이는 크지 않았다. 또한 BDE 계산 
결과는 iridin의 O3’-H의 항산화 활성이 가장 클 것이
라는 것을 보였다. 이러한 결과는 DPPH 라디칼 소거 활
성에서 iridin의 실험결과와 일치한다(Fig. 3). 그렇지만 
BDE계산 값만으로는 tectoridin의 활성이 없는 것을 예
측하기는 어렵다고 판단되었다. 

Compounds Bond Gas 
phase Water Ethanol

Iridin
O6-H 81.2 81.2 80.1
O3’-H 77.0 78.7 77.4

Irigenin
O6-H 91.7 88.3 87.4
O8-H 85.6 88.3 84.6
O3’-H 82.7 81.3 80.1

Tectoridin
O6-H 82.3 81.2 80.1
O4’-H 80.6 81.4 80.2

Tectorigenin
O6-H 92.0 88.2 87.3
O8-H 85.6 87.1 84.6
O4’-H 81.6 81.9 80.7

Table 2. Calculated BDEs at O-H bonds in gas phase 
and water and ethanol solvents (kcal/mol)

3.3.3 SET-TP 기작
항산화제의 전자가 산화제에게 전달되고 이어서 양성

자가 결합하여 라디칼의 소거 반응이 완성되는 기작이 
SET-TP이다[20,31]. 즉 첫 번째 단계인 이온화 단계가 
반응 전체를 좌우한다고 할 수 있다. 이온화 에너지를 
basis set을 6-311++G(d,p)로 설정하고 B3LYP 함수
로 DFT 계산을 실행한 결과 이온화 에너지(IE)는 Table 
3와 같다. 계산결과 BDE와 마찬가지로 IE도 iridin의 값
이 가장 작았으며 물과 에탄올 용매 환경에서는 기상에
서와 비교하여 38 ~ 57 kcal/mol 만큼 낮아지는 경향
을 보였다. 하지만 80 kcal/mol 내외의 값을 보인 BDE
와 비교할 때 104 ~ 168 kcal/mol의 값은 SET-TP 기
작이 일어나기에는 큰 값으로 생각된다. Bayat 등은  플
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Table 5. Calculated PAs and ETEs at O-H bonds in gas phase and water and ethanol solvents (kcal/mol)

Compounds Bond
PA ETE

Gas phase Water Ethanol Gas phase Water Ethanol

Iridin
O6-H 329.8 36.4 35.7 67.3 83.0 87.2

O3’-H 339.2 42.2 34.8 53.7 74.6 85.4

Irigenin

O6-H 342.0 42.9 41.6 65.6 83.6 88.7

O8-H 330.2 34.4 32.7 71.2 92.1 94.7

O3’-H 340.9 41.2 39.6 57.6 78.3 83.4

Tectoridin
O6-H 333.2 36.9 35.5 65.0 82.5 87.4

O4’-H 340.9 40.3 38.8 55.6 79.3 84.2

Tectorigenin

O6-H 330.8 34.5 32.9 70.7 90.8 94.6

O8-H 336.6 39.6 38.0 61.0 80.4 85.5

O4’-H 342.7 43.1 41.7 65.2 107.4 106.0

라보노이드의 일종인 fisetin에 대한 항산화 기작 연구 
결과, 물과 벤젠의 용매 환경에서 단일 전자 전달
(single-electron transfer, SET)은 열역학적으로 가능
하지 않다고 보고했으며 이것은 우리의 결과와 일치한다
[32]. 한편 PDE 값들은 기체상에서 230 kcal/mol 내외
로 물과 에탄올에서의 10 kcal/mol 내외의 값보다 매우 
큰 값을 보여 주었다(Table 4). 이것은 양성자의 용매화 
에너지가 물에서 –252.2 kcal/mol인 것과 에탄올에서 
–255.4 kcal/mol의 값을 가지고 있기 때문이다[18,19]. 
물과 에탄올에서 이소플라보노이드 양이온들의 PDE 값
들이 상대적으로 낮기 때문에 앞 단계에서 플라보노이드 
양이온이 생긴다면 양성자의 해리와 전자를 받아 음이온
이 된 DPPH의 양성자화는 자발적으로 일어날 것으로 
예측된다.

Compounds Bond Gas 
phase Water Ethanol

Iridin
O6-H 243.5 15.9 7.0
O3’-H 239.4 13.3 4.3

Irigenin
O6-H 245.3 14.6 10.9
O8-H 239.2 14.6 8.1
O3’-H 236.3 7.6 3.6

Tectoridin
O6-H 236.3 8.3 4.6
O4’-H 234.7 8.5 4.6

Tectorigenin
O6-H 233.4 14.2 8.9
O8-H 229.5 8.9 5.0
O4’-H 239.9 15.3 11.6

Table 4. Calculated PDEs at O-H bonds in gas phase
and water and ethanol solvents (kcal/mol)

3.3.4 SPLET 기작
마지막으로 SPLET 기작의 가능성에 대해서 조사하였

다. 반응의 첫 단계와 관련이 있는 PA 값들은 기상에서
는 330 kcal/mol 이상이었으며 물과 에탄올 용매조건
에서는 33 ~ 43 kcal/mol을 보여 주었다(Table 5). 따
라서 기상에서는 SPLET 기작의 가능성이 없는 것으로 
판단할 수 있다. 물과 에탄올의 용매 조건에서는 다른 기
작의 첫 번째 단계들과 비교할 때 가장 작은 값이기 때문
에 SPLET 기작이 극성 용매 조건에서 유력한 반응 기작
으로 생각된다. 하지만, 이어지는 반응과 관련이 있는 
ETE 값들은 BDE 값들과 유사한 값들을 보여주었다
(Table 5). 따라서 극성 용매 환경에서의 항산화 반응은 
SPLET가 주요한 반응 기작이거나 경우에 따라서 HAT
과 SPLET 기작이 경쟁적으로 일어날 것으로 생각되었
다. ETE의 값들 중에서 가장 낮은 값은 iridin의 O3’-H 
그룹이었으며 대체로 irigenin, tectoridin 그리고 
tectorigenin 순으로 높아졌다. 이것은 실험결과 iridin
의 DPPH의 소거능이 가장 우수한 것과 일치한 결과이다.

4. 결론

범부채 메탄올 추출액을 대상으로 UPLC-PDA-MS를 
이용한 분석결과 5종의 이소플라보노이드를 확인할 수 
있었다. 이들 이소플라보노이드들의 항산화력은 DPPH 
라디칼 소거능 평가 결과 quercetin보다 크지는 않았지
만, 항산화력을 확인할 수 있었다. 이소플라보노이들 간
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에는 iridin의 항산화력이 가장 우수하였으며 irigenin
과 tectorigenin의 항산화력도 확인할 수 있었다. 하지
만 tectoridin과 irisflorentin의 활성은 확인할 수 없었
다. B3LYP/6-311++G(d,p) 수준에서 DFT 계산으로 
BDE, IE, PDE, PA, ETE 값들을 얻고 항산화력을 예측
한 결과, 다른 이소플라보노이드에 비하여 iridin과 
irigenin의 항산화 활성이 높을 것으로 예측되었다. 또한 
세가지 항산화 기작의 예측 결과, 범부채 뿌리에 존재하
는 이소플라보노이드들은 기상에서는 HAT 기작만이 가
능하고 에탄올과 물의 용매 조건에서는 HAT뿐만 아니라 
SPLET가 우세할 것으로 예측되었다.
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