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Reconstruction of α-helices in a Protein Molecule
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ABSTRACT

In a protein molecule, α-helices are important for protein structure, function, and binding to other proteins, so the analysis on the 

structure of helices has been researched. Since an interaction between two helices is evaluated based on their axes, massive errors in 

protein structure analysis would be caused if a curved or kinked long α-helix is considered as a linear one. In this paper, we present 

an algorithm to reconstruct α-helices in a protein molecule as a sequence of straight helices under given threshold. 
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요     약

단백질 분자 내에서 α-헬릭스는 단백질의 구조나 기능, 그리고 다른 단백질과의 결합, 활성 조  등에 있어 요한 역할을 하며, 이에 

따라 헬릭스에 한 구조 인 분석이 연구되어 왔다. α-헬릭스는 그 심축을 기 으로 다른 α-헬릭스와의 상호 치를 평가하기 때문에 길

게 휘어지거나 꺾인 α-헬릭스들을 한 개의 헬릭스로 해석할 경우에는 단백질의 구조 분석에 있어서 상당한 오차가 발생할 수 있다. 본 논

문에서는 PDB 일 내에 표시된 단백질 분자의 α-헬릭스를 주어진 오차 범  내에서 여러 개의 곧은 형태의 헬릭스로 재구성하는 알고리

즘을 제안한다. 

키워드 : 단백질 분자, 단백질 삼차원 구조, α-헬릭스
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1. 서  론1)

단백질은 자신을 구성하는 폴리펩티드 사슬(polypeptide 

chain)이 져 고유한 입체구조를 형성함으로써 제 기능을 

가지게 된다. 폴리펩티드가 구성하는 국부 인 모양은 나선형

의 α-헬릭스(alpha-helix)와 길게 펼쳐진 β-가닥(beta-strand) 

그리고 부정형의 루 (loop)로 나  수 있다. α-헬릭스는 다

른 헬릭스와 상호작용하여 coiled-coil 구조와 four-helix 
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bundle 그리고 globin fold 등 특징 인 형태를 만들어 체 

단백질의 일부 구조를 이루거나 다른 단백질과 결합  활

성 조  등의 기능을 수행하기에 헬릭스는 구조  분석의 

상이 되어 왔다[1, 2]. 

한 개의 단백질 분자 는 단백질 복합체를 구성하는 아미

노산의 서열과 각 아미노산을 구성하는 원자들의 기하학 인 

정보는 PDB 일의 형태로 주어진다(http://www.pdb.org). 

PDB 일에서는 각각의 α-helix를 구성하는 첫 번째 아미

노산부터 마지막 아미노산까지의 범 를 지정하여 알려 다. 

거의 모든 α-helix는 직선 형태, 휘어진 형태 그리고 꺾인 

형태로 구분된다[2]. α-helix는 N번째 아미노산이 N+4번째

의 아미노산과 연속 으로 수소결합을 하여 곧은 원통형의 

구조를 이루게 된다. 이때, 수소결합이 억제되는 proline[3]이

http://dx.doi.org/10.3745/KTSDE.2014.3.4.163
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나 주 의 다른 구조  향으로 헬릭스는 꺾임이 발생하거

나 휘게 된다[4, 5]. 헬릭스 간의 상호작용에 있어 한 헬릭스

가 다른 헬릭스와 배열된 각도는 헬릭스 간의 결합 패턴을 

결정하며[6] 이는 단백질의 기능을 분석하는 데 요한 도움

을 제공한다[7]. 이에 Prokink[8]나 HELANAL[9]같은 헬릭

스의 꺾인 정보에 한 여러 분석용 로그램이 개발되어 

왔다. 이들을 이용한 부분의 분석 상은 수용성인 구형

의 단백질 내의 헬릭스[2, 10] 는 막에 존재하는 단백질의 

헬릭스[11]이다. 

기존의 헬릭스 분석용 로그램들이 상 으로 길이가 

짧은 헬릭스들이 꺾인 상태로 주어진 경우를 다루는 것과 

달리, 본 연구에서는 특징 인 단백질에서 발견되는 아주 

긴 헬릭스를 상으로 한다. 이런 헬릭스를 하나의 긴 원

통모양의 구조로 해석할 경우 다른 헬릭스와의 상호작용

에 한 분석에서 상당한 오차를 수반하게 된다. 긴 헬릭

스는 짧은 헬릭스에 비해 그 휘어진 정도가 약한 경향이 

있는데[2], 헬릭스가 proline 등으로 인해 확실한 꺾임이 

나타난 경우는 여러 개의 분할된 직선 형태의 헬릭스로 

나 어 분석하지만[8, 9] 확실한 꺾임이 나타나지 않은 낮

은 정도로 휘어진 긴 헬릭스의 경우 그 기 을 확실히 

정할 수 있는 방법을 찾을 수 없었다. 길게 휘어진 헬릭스

를 분석하기 해서는 여러 개의 곧은 형태의 헬릭스로 

재구성하는 과정이 필요하며, 이를 수행하기 한 알고리

즘을 제안한다. 

본 논문의 구성은 다음과 같다. 2 에서는 사용자가 정한 

오차 범 에 따라 α-헬릭스를 분할하여 재구성하는 알고리

즘을 제시한다. 3 에서는 실험 결과를 보인다. 4 에서는 

결론을 내린다.

2. PDB α-헬릭스의 재구성 알고리즘

본 논문에서는 PDB 내의 단백질 2차구조를 나타내는 α-

헬릭스와 구별하기 하여 기하학 으로 정의된 곡선인 헬

릭스 (helix) (즉 심축이 직선 형태인 헬릭스)를 나선구조

라고 표기한다. Fig. 1에서는 일반 인 나선구조를 도식화하

다. 나선 구조는 라미터 θ에 한 3차원의 곡선식으로 

나타낼 수 있으며, 곡선 식은 다음과 같다.

C(θ) = q + b1 r cos θ + b2 r sin θ + N k θ

A B

Fig. 1. Geometric information of a helix structure 

(A: a helix in a 3-dimensional space, 

B: a helix projected on a b1b2-plane) 

여기에서, q, b1, b2, N은 나선 구조가 구성되는 local 

frame을 나타내며, b1, b2, N은 서로 수직인 단 벡터들이다. 

r은 나선 구조의 반경이며, k는 N 방향에 한 증가율을 나

타낸다(Fig. 1A). C(θ)를 b1b2-평면에 투 한 결과는 Fig. 

1B와 같은 반경 r인 원이 된다. 나선구조의 수식 C(θ)는 다

음의 성질을 갖는다.

1) C(θ)의 N 방향에 한 높이 변화는 일정하다.

2) C(θ)를 b1b2-평면에 투 하면 원으로 표 된다.

3) 나선구조의 심축은 일직선 상에 존재한다.

단백질의 α-헬릭스는 단백질의 backbone 부분에 해 정

의되는 구조이다. 모든 아미노산은 backbone과 side chain 

부분으로 나 어진다. Backbone 부분은 네 개의 연속 인 원

자 배열을 가지며, 질소(nitrogen, N)-알 탄소(alpha carbon, 

CA)-탄소(carbon, C)-산소(O)로 구성된다. Side chain 부분

은 베타탄소(beta carbon)  이와 연속 으로 결합된 원자

들로 구성되며, backbone 내의 알 탄소와 베타탄소가 결합

하여 아미노산을 구성한다. 

Backbone에 속한 원자들은 어떤 아미노산에서도 거의 동

일한 상 인 치와 거리로 배열되어 있다. 한, backbone이 

α-헬릭스 형태일 때, α-헬릭스의 기하학 인 정보는 각 아

미노산에 속한 알 탄소 심 의 sequence를 이용하여 추

출하는 것이 일반 이다[8, 9].

주어진 α-헬릭스의 알 탄소 심 의 sequence가 pi, 

pi+1, pi+2, ... 라 할 때, α-헬릭스가 나선구조와 정확히 일치

할 경우에는 Fig. 1A과 같이 들이 배치될 것이다. α-헬릭

스의 성질에 따라 투 한 원 (즉, 나선구조의 한 개의 턴)에

는 3.6개의 아미노산이 포함된다. 즉, 나선구조가 투 된 한 

개의 원에는 3.6개의 아미노산이 포함된다고 가정할 수 있
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pj

qj

L

A C E G

B D F H

Fig. 2. Examples for each step in the reconstruction algorithm 

(an α-helix from PDB id. 3GIG)

으며, 이에 따라 각 아미노산에 포함된 알 탄소 심 은 

투  원에서 100 º  간격으로 배치된다. Fig. 1B와 같이 들

이 b1b2-평면에 투 될 경우, 연속된 두 개의  pi, pi+1은 q

를 심으로 100 º  간격으로 배치된다. 

주어진 α-헬릭스가 정확히 나선구조를 가질 경우에는 알

탄소 심 의 sequence를 이용하여 나선구조의 식을 유

도할 수 있다. 그러나, α-헬릭스는 형태가 나선구조와 유사

하지만, 심축이 휘거나 꺾어진 형태로 주어지는 경우가 

다수이다.

본 논문에서는 PDB 일에서 주어진 α-헬릭스를 분할하여 

사용자가 지정한 오차 범  내에서 나선 구조의 sequence로 

재구성하는 알고리즘을 제안한다. 이는 α-헬릭스가 가지는 

심축이 휘어지거나 꺾인 상태일 때, 심축을 piecewise 

linear approximation하여 수행되며, 이때 오차는 α-헬릭스 

심축과 심축에 한 근사 선분 간의 거리로 계산된다. 

한, 분할되는 지 에서 아미노산 간의 수소결합이 깨어지는 

부분을 두 개의 연속된 아미노산 Ai, Ai+1에서 backbone에 포

함된 Ai의 산소(O)와 Ai+1의 질소(N) 원자 간의 거리로 표시

하여, 3차원 공간 상에서 선분으로 가시화한다.

α-헬릭스에 속한 4개의 연속 인 알 탄소의 심 이 

p0, p1, p2, p3라 할 때, 나선 구조의 반경 r과 k 값은 p0..p3 

값에 의하여 상수로 얻어진다. 이후, Eq. 1을 이용하여 나선 

구조의 local frame q, b1, b2, N을 계산할 수 있다.











   
   
   
   



































여기에서 w0, w1, w2, w3은 각각 0 º, 100 º, 200 º, 300 º에 

응하는 radian 값이다. 

본 논문에서 제안하는 알고리즘은 7개 이상의 아미노산이 

포함된 α-헬릭스에 해 용된다고 가정한다. 최소 2개의 

턴에 해당하는 알 탄소 심 의 sequence가 주어질 때, 이 

sequence가 나선구조에 가까운 지 더 정확히 단할 수 있

으며, α-헬릭스가 2개의 턴을 가질 경우 최소 7개의 아미노

산이 포함되기 때문이다. 

사용자가 정한 오차 범 가 ε이라 할 때, α-헬릭스를 나

선 구조의 sequence로 재구성하기 한 기본 알고리즘은 다

음과 같다. 

단계 1. α-헬릭스를 구성하는 아미노산 서열을 A1.. An 

(n ≥ 7)이라 할 때, Ai (1 ≤ i ≤ n) 에 포함된 알

탄소의 심 을 pi라고 표시한다. 4개의 연속된 알 탄

소 pj..pj+3 (1 ≤ j ≤ n-3)이 나선 구조를 이룬다는 가

정 하에, Eq.1에 좌표값을 입하여 나선 구조의 local 

frame qj, b1,j, b2,j, Nj을 계산한다. Fig. 2A의 그림에서

는 pi 들을 빨간색 으로, sequence는 빨간 선으로 표

시하 다. 각 pj..pj+3 에 해 구한 qj 을 란 으로 

표시하 고, 란 선분들로 들을 연결하여 sequence를 

보 다. Fig. 2B는 Fig. 2A에서 qj 들에 한 정보만

을 표시하 다.

단계 2. 계산된 각 나선구조의 local frame reference 

point  양 끝에 해당하는 q1, qn-3을 연결하는 선분 L

을 구한다. Fig. 2C와 Fig. 2D에서 를 보인다.

단계 3. 선분 L과 각 qj 에 한 거리를 계산하여 dj라 하

고, dj 가 최  거리가 되는 j값을 선택하여 M이라 한

다. Fig. 2E와 Fig. 2F에서 선분 L과 각 qj 의 거리를 

표시하 다.

단계 4. dM ≤ ε 이면 α-헬릭스를 분리하지 않고 재 
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A
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Fig. 3. Examples of reconstruction of α-helices(PDB id. 3GIG)

function의 수행을 마친다. dM > ε 이면, qM을 계산하는 

데 사용된 네 개의 알 탄소 심  pM, pM+1, pM+2, 

pM+3 과 qM간의 거리  최 가 되는 알 탄소에서 α-

헬릭스를 두 개로 분리한다. 즉, p1..pn으로 구성된 한 

개의 α-헬릭스를 p1..pM 과 pM+1..pn 으로 분리한다. 분리

된 α-헬릭스 각각에 해 알고리즘을 재귀 으로 수행

한다. Fig. 2G와 Fig. 2H는 제안된 알고리즘을 재귀 으

로 수행하여 α-헬릭스가 3개로 분할된 를 보인다.

3. 실험 결과

제안된 알고리즘은 Visual C++과 OpenGL을 이용하여 구

하 다. PDB 일에서 추출한 α-헬릭스 정보에 해 ε을 

1.5Å로 정하여 알고리즘을 용한 결과로 Fig. 3과 같은 수

행 결과를 얻었다.

Fig. 3A는 PDB id. 3GIG인 단백질복합체에 해 한 개의 

subunit에 해당하는 단백질을 가시화하 다. Fig. 3B는 단백

질의 α-헬릭스에 해당하는 알 카본 심 들을 빨간 으

로, 심 의 sequence를 빨간 선으로 가시화하 다. PDB 

일에서는 6개의 α-헬릭스가 표시되어 있고, 이에 따라 그

림에 표시하 다. 이  하나는 한 개의 아미노산이 한 개의 

α-헬릭스로 표기되어 있다. 연속된 아미노산 backbone에 

치한 수소결합에 참여하는 산소-질소 간의 거리가 3.2Å 이

상일 경우에는 산소와 질소 간에 검은 선분으로 표시를 하

다. Fig. 3C에서는 7개 이상의 아미노산으로 구성된 α-헬

릭스에 해 양 끝 부분에서 나선 구조의 local frame들을 

계산한 뒤, 참조 들을 연결한 선분을 축으로 원통을 그린 

제를 보인다. Fig. 3D에서는 재구성 알고리즘을 용하여 α

-헬릭스를 재구성한 결과를 보인다. 오른쪽의 최장 길이의 

첫 번째 α-헬릭스가 3개의 나선구조로 분할되었다. Fig. 3E

는 분할 된 α-헬릭스에 해 각각 원통을 추가하여 분할된 

상태를 표시하 다.

분할된 세 개의 헬릭스를 Ha, Hb, Hc라 할 때, 헬릭스

의 분할이 실제로 단백질의 구조상에서 의미를 가지는 지

를 살펴보면 다음과 같다. 헬릭스 Ha는 이 분자의 두 번

째 헬릭스와 다른 분자의 두 헬릭스와 함께 four-helix 

bundle 구조에 참여하고 그 다음의 Hb와 Hc 부분은 다른 

분자의 헬릭스와 다시 상호작용에 참여하고 있다. 한 

Hb와 Hc로 나뉘는 지 은 다른 분자의 헬릭스와 하

는 지 이다. 

기존의 Prokink와 같은 로그램을 사용할 경우에는, 긴 첫 

번째 헬릭스에 proline이 없어 꺾이는 지 을 선정하기가 어렵

지만 제안된 알고리즘을 이용하여 헬릭스의 분할이 가능하

다. 한 첫 번째 헬릭스를 가시화하 을 때 두드러지지 

않는 두 번째 휘는 지  (Hb와 Hc 사이)의 선정은 이 단백

질의 구조와 기능의 분석에 도움을 다. 이는 선정된 지

이 이 단백질이 dimer를 형성할 때 상  헬릭스와의 특징

인 교차가 있는 지 으로[12] 이 헬릭스의 다른 헬릭스와의 

결합 기능을 제 로 평가할 수 있기 때문이다.

PDB id. 3GIG 이외에도 긴 α-헬릭스를 갖는 여러 개의 

단백질에 해 실험을 수행하 고, 지면이 제한된 계로 이에 

한 실험결과는 http://bh.knu.ac.kr/∼kujinkim/helix_sample.zip 

로 제공한다.
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4. 결  론

본 논문에서는 단백질 분자 내의 α-헬릭스를 분할하는 

방법을 제시하 다. PDB id. 3GIG의 한 폴리펩티드 사슬의 

첫 번째 헬릭스는 길이가 매우 긴 휘어진 형태로 PDB 일

에서는 하나의 헬릭스로 표시되었지만 본 논문에서 제시한 

알고리즘을 용하여 세 개의 헬릭스로 분할할 수 있었다. 

한, 이외에 다수의 다른 단백질에 해서 헬릭스 분할 결

과를 웹페이지로 제시하 다.

제안된 알고리즘을 이용하여 헬릭스가 분할되는 지 을 

선정하고, 이를 이용하여 분할된 헬릭스를 단 로 단백질의 

구조와 기능을 분석할 수 있었다. 향후에는 길게 휘어진 헬

릭스들을 거리 정보를 이용하여 분할할 뿐 아니라 휘어진 

형태를 분류할 수 있는 기하학 인 정보를 추출하는 방법을 

연구할 계획이다. 
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