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   단백질은 특별한 3차 구조로 접혀야 한다. 단백질 접힘은 분자 전체를 통한 비공유 상호

작용, 많은 자유도, 엔트로피와 엔탈피의 미세한 균형등을 포함하는 복잡한 과정이다. 100개

의 펩타이드 잔기이하를 가지는 한 개의 도메인을 가지는 단백질은 베타 구조보다는 알파 

나선구조를 더 선호하는 것으로 알려져있다. 그러나 단백질 접힘의 동역학에 있어서의 아미

노산의 서열이 정상상태의 단백질 구조에 미치는 영향등에 대한 이해가 부족한 상태이다. 

이 논문은 단백질 구조를 coarse-grain으로 근사한 현상학적 모델인 diffsion-collision 모델이 

단백질 G와 L의 두 알파/베타 도메인(60 아미노 잔기들로 이루어진) 들의 접힘 동역학을 정

확하게 묘사함을 보여주고 있다. diffsion-collision 모델은 이차구조인 알파 나선구조와 베타 

헤어핀을 이루는 기본 요소들을 연결된 딱딱한 공 (hard sphere)들로 가정한다. 

이차원 구조를 이루는 기본 요소들은 정상상태와 변성상태 사이의 평형에 있으며, 접힘 과

정은 이들 기본 요소들의 확산, 충돌 그리고 때때로 합체 상태를 포함한다.  접힘 속도와 어

떤 특별하게 접혀진 종들의 유리 확률은 확산 방정식으로부터 얻는다. 확산 충돌모델의 유

용성은 61 아미노 잔기로 이루어진 세개의 나선구조 묶음에 대한 실험과 분자동역학 방법에 

의해 확인 되었다. 이 논문에서 선택된 두 단백질은 확산-충돌 모델이 중요한 베타 구조를 

가진 단백질에까지 확장될 뿐만 아니라 동력학과 1차,3차 구조에 기인한 유리 효과까지 묘

사 가능하기 위한 것이다. 그 이유는 단백질 G와 L은 단지 15%만이 같은 아미노 서열을 가

지고 있지만 그 정상상태의 구조가 같기 때문이다. 그들의 접혀진 상태는 대칭적이며, N- 과 

C- 말단의 베타 헤어핀들로 이루어진 4가닦의 베타구조의 중심에 알파 나선구조로 이루어져 

있다. 단백질 L 과 G 들에 대한 파이 값 분석에 의하면 대칭형의 정상상태 구조를 가진 단

백질들은 하나 이상의 접힘 경로를 가질 수 있으며, 선택된 경로는 아미노 서열에 의존한다. 

이러한 기존의 연구 결과는 확산-충돌 모델을 통해 얻은 것과 일치한다. 접힘 속도에 대해 

확산-충돌 모델이 실험값과의 일치를 보여주고 있지만 이는 정규 이차구조의 개별 요소들의 

안정성을 근사하기 위해 선택된 매개변수들에 기인한 것이라고 말하는 것이 더 옳을 듯 하

다. 아래 그림은 385K에서 단백질 G의 풀림에 대한 분자 동역학 모사를 통해 얻은 중간 구

조들이다.  

 

 



 
 

비록 저자들에 의해 명백하게 논의되지는 않았지만, 단백질 G와 L에 화간-충돌 모델의 적용

은 다양한 평행 경로가 존재 함을 나타내고 있다. 기존의 단백질 G에 대한 연구들은 하나의 

경로와 다양한 경로에 대한 결과들이 모두 나와 있다. 그러나 이번 연구 결과에서 얻은 것 

같은 다양한 경로는, 즉 대칭형 정상상태 구조를 가지는 단백질에 있어, 다양한 평행 접힘 

경로의 통계적 분포를 기대하는 것은 당연하다 하겠다.  

 


