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Technical Report

Abstract

Crocins are a group of water-soluble carotenoids that are either monoglycosyl, diglycosyl, 
or triglycosyl polyene esters of crocetin and are abundant in both Crocus (Crocus sativus 
L.) and Gardeniae Fructus (Gardenia jasminoides Ellis). Several crocins have been 
identified in these two herbs, known as crocins 1-5; their structures are similar, with 
the differences lying in their glycosyl types and quantities. Recent papers and PubChem 
databases reveal compounds with the same chemical name but different types of sugars 
bound to the crocetin aglycone. In this paper, we compare and analyze the names 
and chemical structure characteristics of crocins defined in research papers and the 
PubChem database. Future studies on crocins should refer to these characteristics for 
identification and utilization.

서론

Crocin은 카로티노이드(carotenoid) 성분들의 한 종류로, crocetin 성분의 카르복실 그룹에 하
나 이상의 글루코스(glucose)들이 에스터(ester) 결합으로 이루어진 성분들이다1,2). 이 성분들은 
여러 식물에서 발견되고 있으나, 한약재인 사프란 Crocus sativus L.의 암술머리와 치자(梔子) 
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Gardenia jasminoides Ellis의 열매에 많이 포함되어 있다고 알려져 있다2,3). 특히, crocin은 사
프란과 치자의 유효 성분들 중의 하나로 항산화와 항염증을 포함해 다양한 효능을 보이는 것으로 
알려져 있으며, 또한 천연 식품 색소로도 많이 이용되고 있다4).
현재까지 많은 연구들에서 crocetin 유도체(derivative)인 crocin들에 대한 화학 구조들을 밝혀 

왔으며, 대표적인 crocin들은 crocin 1, crocin 2, crocin 3, crocin 4 등이 있다2). Crocin 성분
명에서의 번호는 crocetin과 결합되는 글루코스의 개수에 해당한다. 하지만 PubChem과 같은 화
합물 데이터베이스5)와 Merck와 같은 화합물 벤더6)들에서 제공하는 crocin들은 논문들에서 언급
하는 글루코스의 타입과 개수에서 차이가 존재한다. 예를 들어, crocin 1의 경우 논문에서는 cro-
cetin의 한쪽 끝에 하나의 β-D-glucosyl 결합이 존재하는 성분이라고 하였지만, PubChem과 화
합물 벤더들의 데이터베이스에서는 양쪽에 β-D-gentiobiosyl 결합이 두 개가 존재하는 구조로 
검색이 되고 있다. 이와 같이 PubChem이 crocin 1의 구조를 crocetin di-β-D-gentiobiosyl 
ester로 정의함에 따라 최근 여러 다른 논문에서도 PubChem의 검색 링크를 참고하여 crocin 
1의 화학 구조를 crocetin β-D-glucosyl ester가 아닌 crocetin di-β-D-gentiobiosyl ester로 
정의하고 있다.
본 논문에서는 연구 논문들과 화합물 데이터베이스에서 정의한 crocin의 화학구조들의 차이를 

비교하고 향후에 어떻게 crocin 성분들을 식별해야 할지에 대해서 논의하고자 한다.

본론

1. Crocetin과 Crocin의 성분 정보

그림 1. Crocin과 crocetin의 화학 구조. Crocetin은 trans나 cis의 형태를 가질 수 있으며, crocin은 crocetin의 R1과 R2위치에 
4개의 sugar 그룹들 중의 하나가 결합된다.
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Crocin은 crocetin의 monoglycosyl, diglycosyl 또는 triglycosyl 에스터로, 현재까지 식물에
서 추출되고 식별된 crocetin과 crocin의 화학 구조식은 <그림 1>과 같으며7-9), 각 화학 구조식은 
ChemDraw Professional v22를 이용해 그려졌다.
Crocetin은 trans 형태와 13-cis 형태를 가질 수 있는데 trans 형태가 cis 형태보다 안정적이기 

때문에 주로 trans 형태로 존재한다3). 에스터 결합이 되는 sugar 그룹들은 glucoside (glu), gen-
tiobioside (gen), triglucoside (trig), neapolitanoside (nea)의 4가지 종류가 있으며, crocetin
에 결합되는 타입과 개수에 따라 다양한 crocetin 에스터들이 존재한다.
일반적으로 crocetin 에스터들의 명명법(nomenclature)은 “crocin” 단어 뒤에 crocetin agly-

cone의 양쪽에 결합되는 glucose moiety들의 총 개수가 붙여져 명명된다8-10). <표 1>은 연구 논문
들에서 지금까지 식별하고 명명된 crocin들의 리스트를 보인 것이다.

성분명 glu moiety 
(R1/R2)

분자식 동의어 참고
문헌

Crocin 1 glu/- C26H34O9 crocetin mono-(β-D-glucosyl) ester; 1-g 8-13
Crocin 2 gen/- C32H44O14 crocetin mono-(β-D-gentiobiosyl) ester; 2-G 8-13
Crocin 2’ glu/glu C32H44O14 crocetin di-(β-D-glucosyl) ester; 2-gg 8-13
Crocin 3 gen/glu C38H54O19 crocetin (β-D-gentiobiosyl)- (β-D-glucosyl) ester; 3-Gg 8-13
Crocin 4 gen/gen C44H64O24 crocetin di-(β-D-gentiobiosyl) ester; 4-GG 8-13
Crocin 4’ nea/glu C44H64O24 crocetin (β-D-neapolitanosyl)- (β-D-glucosyl) ester; 4-ng 8-9
Crocin 5 trig/gen C50H74O29 crocetin (tri-β-D-glucosyl)- (β-D-gentiobiosyl) ester; 5-tG 8-11
Crocin 5’ nea/gen C50H74O29 crocetin (β-D-neapolitanosyl)- (β-D-gentiobiosyl) ester; 5-nG 8-10

표 1. Crocin 명명법에 따른 crocetin 유도체 리스트

현재까지 사프란과 치자에서 추출되고 분석된 crocin은 crocin 1부터 crocin 5까지이며, 특히 
치자에서는 crocin 4가 전체 crocin의 70% 이상을 차지하고2), crocin 4와 crocin 3은 전체 cro-
cin의 94% 이상을 차지하는 것으로 알려져 있다12). Crocin 2, crocin 3, crocin 5의 경우 분자식
과 글루코스의 개수는 동일하지만 crocetin의 양쪽에 결합되는 글루코스의 종류가 달라 이를 구분
하기 위해서 성분명 뒤에 작은 따옴표가 붙은 것과 안 붙은 것이 존재한다. Carmona et al.9)의 
논문에서는 이러한 차이를 구분하기 위해 따옴표가 아닌 별도의 명명법을 정의하고 있다. 예를 들
어, crocin 2는 gentiobioside (G) 하나가 결합되므로 2-G로, crocin 2’는 glucoside (g) 두 
개가 결합되므로, 2-gg로 명명하고 있다. 이외에도 각각의 성분들의 동의어로 crocin 2는 croce-
tin mono-(β-D-gentiobiosyl) ester, crocin 2’는 crocetin di-(β-D-glucosyl) ester와 같이 
crocetin ester의 결합 타입과 개수를 화합물명에 명확히 명시하기도 한다.
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2. PubChem 데이터베이스의 crocin 정보

PubChem 데이터베이스는 미국 National Institutes of Health (NIH)에서 운영하고 있는 화합
물 데이터베이스로 수백 곳의 기관, 화합물 벤더, 저널 출판사들로부터 제공받은 화합물 정보를 
통합 관리하고 검색할 수 있도록 서비스하고 있다. 따라서, PubChem에서 제공하는 화합물 정보는 
여러 다른 화합물 데이터베이스와 시약 벤더들의 화합물 정보가 연계되어 있다. 또한, 비록 시간이 
소요되지만 논문에서 나오는 화합물 정보들은 PubChem에 등록되고 사용자들이 검색할 수 있는
데, crocin 성분들의 경우 논문에서 기술된 데이터와 PubChem에 등록된 데이터에 많은 차이가 
존재한다.
하지만, 모든 논문의 crocin 정보와 PubChem의 crocin 정보가 차이가 나는 것은 아니고 이전 

절에서 기술한 논문과는 차이가 있지만, 일부 논문2,3,14-16)들은 crocin 1, crocin 2, crocin 3의 
세 개의 성분에 대해서는 PubChem의 crocin 정보와 동일하게 기술하고 있다.  <표 2>는 현재 
PubChem에서 검색되는 crocin 성분들의 리스트이다.

성분명 glu moiety 
(R1/R2)

분자식 PubChem CID CAS 번호 참고문헌

Crocin 1 gen/gen C44H64O24 5281233 42553-65-1 2,3,14-16
Crocin 2 gen/glu C38H54O19 9940690 55750-84-0 2,3,14-16
Crocin 3 gen/- C32H44O14 10461942 55750-85-1 2,14-16

Crocin 4
glu/CH3 C27H36O9 131752554 55750-86-2 2
glu/glu C32H44O14 25244294 57710-64-2 3
glu/- C26H34O9 10368299 58050-17-2 14,15

Crocetin neapolitanose glucosyl ester nea/glu C44H64O24 25245339 - 8-9
Crocetin neapolitanose gentiobiosyl ester nea/gen C50H74O29 25246046 - 8-10

표 2. PubChem에서 검색되는 crocetin 유도체들의 화학 구조

<표 2>에서 보이는 바와 같이 crocin 1, crocin 2, crocin 3은 PubChem의 데이터와 참조 문헌
의 데이터와 동일하지만, crocin 4를 Chen et al.14)과 Wang et al.15) 논문에서는 crocetin 
mono-(β-D-glucosyl) ester로 정의하고 있는데, PubChem에서는 crocin 4가 다른 두 개의 성
분(PubChem CID 131752554 또는 25244294)으로 검색이 된다. 물론 PubChem에서 be-
ta-D-glucosyl crocetin (PubChem CID 10368299)로 crocin 4와 동일한 화학 구조가 검색이 
되지만 PubChem에서 이를 crocin 4의 동의어로 기술하지는 않고 있다. 또한, <표 1>에서의 cro-
cin 4’와 crocin 5는 PubChem CID의 25245339와 25246046로 검색이 되지만 이 성분들도 
마찬가지로 PubChem에서 crocin 4’와 crocin 5의 동의어로 검색되지는 않고 있다.
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3. 화학 구조 기반 crocin 성분들의 비교

<표 1>과 <표 2>에서 보이는 바와 같이 동일한 crocin 성분의 이름이 서로 다른 화학 구조를 
가지기 때문에 이들 성분간의 차이를 비교하기 위해서 동일한 화학 구조를 가지는 crocetin ester 
이름에 따라 <표 1>과 <표 2>에 기술된 성분들을 다시 정리하여 비교하였다.

Crocetin ester 이름 glu moiety 
(R1/R2)

<표 1> 성분 <표 2> 성분
성분명 glu 수 성분명 glu 수

crocetin mono-(β-D-glucosyl) 
ester glu/- Crocin 1 1 Crocin 4 1

crocetin mono-(β-D-gentiobio-
syl) ester gen/- Crocin 2 2 Crocin 3 2

crocetin di-(β-D-glucosyl) ester glu/glu Crocin 2’ 2 Crocin 4 2
crocetin (β-D-gentiobiosyl)- 
(β-D-glucosyl) ester gen/glu Crocin 3 3 Crocin 2 3

crocetin di-(β-D-gentiobiosyl) 
ester gen/gen Crocin 4 4 Crocin 1 4

crocetin (β-D-neapolitanosyl)- 
(β-D-glucosyl) ester nea/glu Crocin 4’ 4

Crocetin neapoli-
tanose glucosyl es-

ter
4

crocetin (tri-β-D-glucosyl)-
(β-D-gentiobiosyl) ester trig/gen Crocin 5 5 -

crocetin (β-D-neapolitanosyl)-
(β-D-gentiobiosyl) ester nea/gen Crocin 5’ 5

Crocetin neapoli-
tanose gentiobiosyl 

ester
5

표 3. <표 1>과 <표 2>의 crocin들의 비교

위 표에서 보이는 것처럼 동일한 화학 구조를 가지는 crocin 성분들이 논문들과 PubChem 데이
터베이스에서 많은 차이가 있는 것을 알 수 있다. 글루코스의 개수에 따른 crocin의 명명법에 따르
면 <표 1>에서는 crocin 성분명의 숫자와 글루코스 개수가 일치하지만 <표 2>에서는 일치하지 
않을뿐 아니라 crocin 성분명에 붙은 숫자에 특별한 규칙이 보이지 않는 것을 알 수 있다. 다만, 
crocin 4와 crocin 5를 제외한 crocin 1, crocin 2, crocin 3 성분의 경우 성분명의 숫자가 
증가하면 글루코스 개수가 감소하고 있는 형태를 보이고 있다.

결론

본 연구에서는 한약재인 사프란과 치자의 여러 유효 성분들 중 카로티노이드 화합물인 crocin 
성분에 대해서 연구 논문과 PubChem 데이터베이스에서 정의된 화학 구조적 특성 및 차이점들을 
비교해 보았다. Crocin은 crocetin에 sugar 그룹들이 에스터 결합을 해서 이루어지는 화합물로 
일반적으로 결합되는 글루코스의 타입과 개수에 따라서 crocin의 이름이 명명된다. 하지만 
PubChem과 같은 화합물 데이터베이스와 일부 논문들에서 동일한 화학 구조를 갖지만 서로 다른 
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crocin의 이름이 정의되어 사용되고 있기에 본 연구에서는 이러한 문헌과 PubChem 데이터베이스
에서 검색되는 crocin의 이름과 화학 구조의 차이를 조사하고 비교하였다.
현재까지 사프란과 치자에서 밝혀진 crocin의 종류는 글루코스 결합 개수에 따라 구분하면 cro-

cin 1, crocin 2, crocin 3, crocin 4, crocin 5가 있는데 이 중에서 crocin 4가 전체 crocin의 
70%을 차지하며, crocin 3까지 포함하면 94% 이상을 차지하는 것으로 알려져 있다. 문헌에서는 
글루코스 결합 개수에 따른 crocin 명명법에 따라서 crocin의 이름을 붙였으나, 실제 시약을 판매
하는 벤더들이나 시약을 검색하고 실험하는 연구자들은 많이 추출되고 실험 가능한 성분들을 주로 
다루고 연구하다 보니 crocin 4와 crocin 3의 구조를 crocin 1과 crocin 2로 명명하게 된 것으로 
보이지만 확실한 근거는 확인되지 않고 있다.
그러나, 동일한 crocin의 화학 구조를 논문이나 데이터베이스마다 서로 달리 사용함에 따라 정보 

전달에 문제가 발생할 수 있다. 예를 들어, crocin 1의 화학 구조식은 PubChem의 crocin 4와 
동일하며, crocin 4는 PubChem의 crocin 1과 동일한 성분이라고 얘기하는 상황이 발생하게 된
다. 실제 Song 등2)의 crocin 리뷰 논문에서도 저자들이 논문과 PubChem 데이터베이스에 있는 
정보를 같이 정리하다 보니 crocin I은 trans-crocin 4와 동의어이며, trans-crocin 1은 croce-
tin mono-β-D-glycosyl ester와 동의어라고 기술하는 오류가 존재하고 있다. 하지만, 이와 같이 
crocin 성분 정보를 정의하는 방법이 달라 성분의 식별 문제가 존재하고 있음에도 이를 바로 수정
하기에는 현실적으로 한계가 있어 보인다. 기존 연구 논문들에서는 crocin의 성분명을 명명하는 
방법에 대한 근거를 논리적으로 제시하고 있으나, 실제 연구 분야에서 이 성분을 추출하고 실험하는 
공급자와 수요자들은 이와 다른 이름을 이용하고 있기 때문에 어느 한 쪽을 수정하게 만들기 힘들기 
때문이다.
최근 사프란에 대한 리뷰 논문17)에서는 글루코스의 타입과 개수에 따른 crocin 이름을 사용하지 

않고 모든 crocin의 이름을 <표 3>과 같이 crocetin ester들의 형태로 명명하고 있다. 이렇게 이름
을 붙이면 이름 자체에 화학 구조가 정의되어 있기 때문에 의미 전달에는 문제가 없는 장점이 있다. 
하지만, 화합물 이름이 길어지는 단점이 존재하기 때문에 완벽한 해결 방법은 아닐 수 있다.
이와 같이 본 연구에서는 crocin의 이름 및 화학 구조의 특성에 대해서 비교하였다. 기존 연구 

논문에서 글루코스의 타입과 개수에 따른 crocin 명명법이 정의되어 있어 이에 따르면 될 것이라고 
여겨지나 PubChem 데이터베이스나 시약 벤더들이 정의하는 화학 구조와 다르기 때문에 향후 
crocin 성분에 대한 연구를 진행함에 있어 이러한 현실적인 상황을 고려해야 할 것으로 생각된다.
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