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단백질의 1 차 구조(primary structure; DNA 정보로부터 얻어지는 특정 

단백질의 아미노산 서열)만으로부터 단백질의 3 차 구조(tertiary structure, 

특정 단백질이 고유의 생물학적 기능을 할 수 있기 위해서 가져야 되는 

삼차원적(three-dimensional) 고유 구조) 및 단백질의 다른 여러 가지 

성질들 - 2 차 구조(secondary structure), 도메인 경계(domain boundary), 

용매 접근성(solvent accessibility) 등 - 을 예측하는 것을 단백질 구조 

예측(protein structure prediction)이라고 한다.  

 

 

 

실험 방법을 이용해서 단백질의 삼차원 구조와 성질들을 결정할 수 

있지만 연구 진행 속도가 느리고 비용이 많이 소요되기 때문에, 많은 

국가에서 정부의 주도하에 컴퓨터를 이용한 구조 예측 방법(생물정보학적 

방법)을 개발하려는 연구가 활발히 진행되고 있다. 2004 년까지 Genome 

연구를 통해서 약 4000 만 개의 유전자(즉, 단백질의 아미노산 서열)가 



밝혀진 반면(http://www.ncbi.nlm.nih.gov/Genbank/genbankstats.html), 

단백질의 삼차원 구조는 현재까지 약 30000 개밖에 밝혀지지 

않았다(Protein Data Bank, http://www.rcsb.org/pdb/holdings.html). 미국은 

CPU 가 백 만 개인 Blue Gene 컴퓨터를 곧 완성해서 단백질 구조 예측 

분야에서 주도권을 잡으려고 한다. 최근에 Blue Gene 컴퓨터의 시험용 

버전인 Blue Gene/L(L 은 little 을 의미하며 32768 개의 CPU 를 가지고 

있음)이 완성되었으며, 현재 세계 최고의 

슈퍼컴퓨터이다(http://www.top500.org).  

 

 

Growth of Protein Data Bank 

 

 

 

앞으로 필자가 국제 전문 학술지에 최근에 발표한 논문들과 국제 

학회에서 습득한 지식들을 바탕으로 하여 단백질의 삼차원 구조와 성질들을 

결정하기 위한 생물정보학적 방법들을 소개하려고 한다.  

 

 

 

 

 



[생물정보학과 단백질 구조 예측을 이해하기 위한 가이드(guide)] 

 

[1] A. M. Lesk, Introduction to Protein Science: Architecture, Function, and 

Genomics (2004) Oxford University Press. 

(이 책은 단백질 과학의 전반적인 면에 대해서 간략하면서도 이해하기 쉽게 

설명하였다. 생물정보학과 단백질 과학을 전혀 모르거나 잘 알지 못하는 경

우에 이 책부터 읽어보면 좋은 출발점이 될 것이다.) 

 

[2] C.-I. Branden and J. Tooze, Introduction to Protein Structure, 2nd 

edition (1999) Garland Publishing. 

(책 [2]와 [3]은 단백질 구조를 설명하는 많은 책들 중에서 가장 우수하다

고 정평이 나있는 책들이다. 특히 책 [3]은 천연색으로 된 단백질의 입체구

조 사진들을 풍부하게 담고 있다. 단백질의 입체구조를 볼 줄 모르는 경우에 

책 [3]은 좋은 훈련교재가 될 것이다.) 

  

[3] A. M. Lesk, Introduction to Protein Architecture: The Structural Biology 

of Proteins (2000) Oxford University Press. 

 

[4] A. M. Lesk, Introduction to Bioinformatics (2002) Oxford University 

Press. 

(최근에 생물정보학 붐(boom)을 타고서 생물정보학에 관한 많은 책들이 쏟

아져 나오고 있다. 하지만 생물정보학은 상대적으로 역사가 짧은 학문이기 

때문에 생물정보학을 전반적으로 잘 설명한 책들은 비교적 드물다. 이 책은 

생물정보학의 전반적인 면에 대해서 간략하면서도 이해하기 쉽게 설명한 몇 

안 되는 책 중의 하나이다. 생물정보학 초보자에게 가장 좋은 책이다. 마지

막 장인 5장에서 단백질 구조와 구조 예측을 설명하고 있다.) 

 

[5] D. W. Mount, Bioinformatics: Sequence and Genome analysis (2001) 

Cold Spring Harbor Laboratory Press. 

(생물정보학의 전반적인 면에 대해서 아주 상세한 설명을 담고 있는 방대한 

책이다. 초보자가 보기에는 비교적 어려운 편이다. 초보자인 경우 이 책의 

핵심적인 부분 또는 독자의 일과 관련된 부분만을 추려보는 것이 유리하다. 

생물정보학을 어느 정도 알고 있고 생물정보학 연구를 시작하려고 하는 경

우에 가장 좋은 책이다. 이 책에서 가장 긴 장(100페이지 정도)인 9장에서 

단백질 구조와 구조 예측을 설명하고 있다. 399페이지의 도표는 단백질 구조 



예측 방법들을 개략적으로 보여 주고 있다.) 

 

[6] I. Eidhammer, I. Jonassen, and W. R. Taylor, Protein Bioinformatics: 

An Algorithmic Approach to Sequence and Structure Analysis (2004) John 

Wiley & Sons. 

(생물정보학을 수학 공식과 알고리즘을 통해서 이해하려고 하는 경우에 알맞

은 책이다. 개념적 설명은 비교적 부족한 편이다. 개념적 설명은 책 [4]나 

[5]를 참고해야 한다.)  

 

[7] M. J. E. Sternberg (editor), Protein Structure Prediction: A Practical 

Approach (1997) Oxford University Press. 

(단백질 구조 예측만을 전문적으로 다룬 책이다. 단백질 구조 예측 연구를 

시작하려고 할 경우 가장 좋은 책이다. 이 책의 한가지 단점은 비교적 오래 

전에 집필되었기 때문에 최근 정보가 부족하다는 점이다. 최근 정보는 참고 

문헌 [8], [9], [10]을 통해서 얻을 수 있다.)  

 

[8] Proteins: Structure, Function, and Bioinformatics (1999) Volume 37, 

Number S3, p.1 – p.237.  

(참고 문헌 [8], [9], [10]은 당시에 가장 뛰어난 단백질 구조 예측 방법들

을 소개한 논문집들이다. 참고 문헌 [8], [9], [10]에 나오는 논문들을 이해

하기 위해서는 생물정보학에 관한 상당한 지식이 요구된다. 책 [5]의 9장을 

완전히 이해했다면 참고 문헌 [8], [9], [10]의 논문들을 개념적으로 이해할 

수 있다. 책 [7]의 내용을 이해했다면 이들 논문들을 어느 정도 이해할 수 

있다.)  

 

[9] Proteins: Structure, Function, and Bioinformatics (2001) Volume 45, 

Number S5, p.1 – p.199.  

 

[10] Proteins: Structure, Function, and Bioinformatics (2003) Volume 53, 

Number S6, p.333 – p.595.  


