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            초록
          
        

        
          Silk has excellent mechanical properties such as seven times the toughness of Kevlar 49 fiber; hence, it is considered as a candidate for the next generation fiber material. Although it is known that the crystalline region contributes largely to its mechanical properties, spider silk and silkworm silk use different amino acid sequences for the crystalline region. To determine the reason for the two types of silk to use different sequences and their effects, we compared two models representing respective silk types using principal component analysis and normal mode analysis.
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      1. 서 론
      실크는 친환경, 생적합, 고성능 섬유로서 차세대 섬유재료의 후보 중 하나로 많은 연구가 진행되고 있는 단백질 섬유이다(1~4). 실크의 인성은 케블라 49 섬유의 7배 이상인 354 MJ/m3 이고, 인장강도(1.652 GPa) 는 고강도 철 (1.5 GPa) 보다도 높다. 이 실크는 스펀지, 하이드로젤, 필름, 매트, 마이크로니들 등 여러 형태로 재구성 될 수 있고(5), 따라서 실크는 넓은 범위의 어플리케이션에 기반 재료로 사용될 수 있다(6).

      이런 실크를 대량 생산하기 위해 인공 실크 생산에 대한 연구가 많이 진행되었고, 그 결과로서 박테리아 같은 다른 생물에서 실크의 기반이 되는 단백질 재료를 생성하고, 방직기계를 통해서 대량으로 실크를 생산하는 연구 성과 등이 발표되었다(7,8).

      그러나, 많은 인공 실크 생산에 대한 연구에도 불구하고, 인공 실크는 자연 실크의 물성에 미치지 못하였다. 따라서 자연 실크의 물성에 뒤처지지 않는 인공 실크의 생산을 위해서, 자연 실크의 높은 물성의 원리에 대한 분석이 필요하다.

      이 방면으로 많은 연구가 진행되었고, 실크는 결정질 및 비결정질 영역으로 이루어져 있어서, 결정질 영역이 높은 강도로서 실크의 높은 물성에 지대한 기여를 한다는 것이 알려졌다(9).

      결정질 영역의 높은 강도는 최적의 수소결합에 서 오는데, 이를 포함한 실크의 대부분의 특성은 실크의 아미노산 서열에 의해 결정된다. 실크의 아미노산 서열은 대부분 일정 구간이 반복되는 모티프 라고 불리는 아미노산 서열로 이루어져 있고, 이 모 티프들에 대해 연구하는 것을 통해 실크에 대한 효율적인 이해가 가능하다.

      이 모티프들을 이해하기 위해 많은 연구가 진행되었으나, 아직도 많은 연구의 여지가 남아 있는 상태이다(10).

      실크의 아미노산 서열 모티프 중 흥미로운 부분 중 하나는 거미 실크의 결정질 영역의 아미노산 서열 모티프와 누에 실크의 결정질 영역의 아미노산 서열 모티프이다. 거미 실크의 경우 결정질 영역의 대부분이 알라닌으로 이루어져 있는 대해 반해, 누에 실크의 경우 결정질 영역은 알라닌과 글라이신이 약 50 % : 50 %의 비율로 혼합되어 있다. 같은 실크 섬유지만 최적의 서열을 공유하는 것이 아니라 어째서 이런 차이가 존재하는지, 그 목적과 의미를 분석하고자 이 연구를 진행하였다.

      이 연구에서는 이 모티프들 중 하나인 실크의 결정질 영역의 모티프에 대해서 분석하였다. 실크의 결정질 영역은 대체로 알라닌에 가끔씩 글라이신이 혼합된 구조인데, 가장 최적인 한 종류의 아미노산 이 아닌 두 종류의 아미노산이 혼합된 이유를 분자동역학 시뮬레이션을 통해 분석하였다. 주성분 분석을 통하여 글라이신과 알라닌이 혼합된 자연 서열, 그리고 알라닌만 있는 서열에 대해 진동 모드별 물성 해석을 진행하였다(Fig. 1).
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          Silk models used in the current study
        
        

        

      

    

    

  
    
      2. 재료 및 방법
      실크 모델은 글라이신과 알라닌이 혼합된 GA(Glycine-Alanine) 모델, 알라닌만 사용된 AA(Alanine-Alanine) 모델 2개 모델이 사용되었다. GA 모델은 PDB ID 2silk를 기반으로 적절한 크기가 되도록 복제시키는 것으로 만들어졌으며, AA 모델은 GA 모델을 UCSF Chimera(11)를 통하여 변이시키는 것을 통해 만들어졌다. 모든 시뮬레이션은 Gromacs 2019.3 시뮬레이션 패키지로 진행되었으며(12), AMBER99sb-ildn 역장과(13) TIP3P 물 분자 모델이 사용되었다. 모든 시스템은 NVT 조건에서 300 K, PBC(periodic boundary condition) 조건이 적용되었다. Time step은 0.002 ps로 진행되었고, 시뮬레이션 시간은 모델별로 10 ns 동안 진행되었다. 단거리 전기력 상호작용과 반데르바르스 상호작용은 cut-off 거리를 1.2 옴스트롱으로 진행하였고, 장거리 전기력 상호작용은 PME(particle mesh ewald) 방식으로 진행하였다(14). 시뮬레이션의 이미지화는 VMD 1.9.3 패키지를 통해서 이루어졌다(15).

      각 진동 모드와 해당되는 물성은 시뮬레이션 결과에 대해서 주성분 분석 기법(16)을 적용하여 얻어졌다.

    

    

  
    
      3. 결 과
      주성분 분석을 통하여 GA 모델과 AA 모델의 진동모드를 분석하였고(Fig. 2), 그에 따른 진동 모드 별 물성의 해석을 진행하였다(Fig. 3).
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          Mode shapes of silkworm silk and spider silk obtained via principal component analysis
        
        

        

      

      
        
        

        Fig. 3 
				
        

        
          Mechanical properties from mode shapes of silkworm silk and spider silk obtained via principal component analysis
        
        

        

      

      진동모드 해석 결과, soft bending 및 torsion에서 GA 모델이 AA 모델에 비해 더 극단적인 진동모드를 보여주는 것이 확인되었고. 이는 AA 모델이 해당 모드에 대하여 더 저항이 크다는 것을 암시하며, 이는 물성 해석 결과에서 뒷받침되었다.

      물성 해석 결과, 누에 실크에 해당하는 GA 모델이 축방향 모드를 제외한 모든 모드에서 물성이 거미 실크에 해당하는 AA 모델 보다 낮게 분석되었다. 이는 진동모드 형상의 차이에서도 축방향 모드를 제외한 모드에서는 AA 모델이 GA 모델보다 최대 9.5배까지 강성이 높았으나, 축방향 모드에서는 GA 모델이 AA 모델보다 강성이 1.4배 높게 분석되었다.

      이는 즉 AA 서열은 GA 서열에 비해 축방향 저항을 희생하여 다양한 모드에 대한 저항을 종합적으로 강하게 했다고 볼 수 있다.

      이에 대한 해석은 거미 실크가 사용되는 목적과 누에 실크가 사용되는 목적의 차이에서 찾아볼 수 있다(Fig. 4). 거미 실크의 경우 거미 실크로 이루어진 그물에 주로 가해지는 하중은 그물에 대해 수직으로 가해지는 하중이다. 따라서 섬유의 입장에선 축방향 하중 뿐만 아니라 굽힘 강성 또한 강할 필요가 있다. 하지만 그에 비해 누에 실크의 경우 누에 고치의 형태로서 하중을 견디기 때문에 실크 섬유 사이의 연결 유지에 가장 연관성이 큰 축방향 저항을 가장 중시하는 것이 유리하다.

      
        
        

        Fig. 4 
				
        

        
          Different loading conditions of spider silk web and silkworm silk cocoons
        
        

        

      

    

    

  
    
      4. 결 론
      이 연구에서는 실크 섬유의 종류별 아미노산 서열을 비교하여 그 특성의 차이 및 그에 따른 용도의 차이를 분석하였다.

      전산해석 결과 거미 실크와 누에 실크는 상하적인 관계가 아니라 각 진동모드에 대하여 유리한 진동모드와 불리한 진동모드가 있다는 것을 밝혀내었다. 누에 실크는 축방향 강성이 강한데에 비해 거미 실크는 그 외 모든 강성이 강하였고, 이는 거미 실크와 누에 실크의 하중 환경과 일치하였다.

      이 연구를 통해 실크의 종류별 아미노산 서열에 따라 진동 모드 별로 강점과 약점이 있다는 것과, 거미 실크와 누에 실크가 어떤 모드에 강한지를 알아 내었다. 이를 통해 실크 서열에 대한 더 깊은 이해를 얻었다.
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