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1. 서 론

대사 경로(metabolic pathway)란 생명체 내에서의 

화합물에서의 화학 반응을 나타내준다. 경로에 관여하는 

화합물과 이러한 화합물을 변환시켜주는 효소(Enzyme)

에 대한 정보 즉 효소에 해당되는 유전자의 특징과 대

사 경로 상에서의 위치를 나타내준다. 이러한 대사 경로

는 물질 처리 과정 등의 분석과 비교를 하는데 있어 중

요성을 가지게 된다. 특히 생물학자들은 대사 경로 분석

을 시각화하여 사용하는 것이 효과적이다. 이러한 대사 

경로 시각화는 대사 경로에서의 다양한 처리 과정에 연

관 있는 효소의 경로와 화합물에 대한 다이어그램 정보

를 표현한다. 대사 경로 시각화는 크게 정적 시각화와 

동적 시각화로 구분된다. 정적 시각화(static visualiza-

tion)는 이미 대사 경로 지도를 만들어 보여주는 것으로 

KEGG가 가장 대표적인 경우이다[1,2]. 이런 정적 시각

화는 한 번 만들어진 지도를 계속해서 사용하기 때문에 

자주 사용되는 경우에 적합하다. KEGG의 대사 경로 지

도는 현재 가장 많이 사용 되고 있다. 동적 시각화

(dynamic visualization)는 정적 시각화와는 반대로 사

용자가 요구할 때 대사 경로 지도를 그려 보여준다. 이

러한 동적 시각화의 장점은 정적 시각화의 유지 비용보

다 훨씬 적게 든다는 것이다. 동적 시각화의 대표적인 

시스템으로는 PathFinder[3], PaVESy[4], Pathway 

Database System[5]등이 있다. 하지만 정적 시각화나 

동적 시각화는 단순히 대사 경로를 보여주는 것으로 대

사 경로를 비교하는 데는 한계를 가지고 있다. 이런 한

계를 극복하기 위한 시각화 방법으로 대사 경로를 다른 

색으로 표현하는 방법이 이용되고 있다[6]. 각각의 종마

다 다른 색으로 표시를 하여 대사 경로를 비교할 수 있
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요 약 서로 다른 종에서의 대사 경로를 비교하는 것은 아직 밝혀지지 않은 유전자를 찾는 문제에 있

어 매우 중요하다. 많은 대사 경로 시각화가 제시되었지만 생물학자들은 대사 경로를 단순히 보는 것뿐만 

아니라 비교하는 시각화를 필요로 한다. K-Viz는 KEGG 기반의 대사 경로를 위한 시각화 툴이다. 다른 

종의 대사 경로를 비교하기 위해 KEGG의 PathComp와 같은 경로를 서로 다른 색으로 표현하는 방법과 

각 종에서의 경로를 테이블로 보여준다. K-Viz는 생물학자들이 서로 다른 종에서의 대사 경로 비교를 이

해하는데 도움을 준다.

키워드 : 시각화, KEGG, 대사 경로

Abstract The comparison of metabolic pathway in different species is important in detecting a 

missing gene. There are many visualizations for metabolic pathway. However, Biologists need not only 

a simple path but also a visualization for comparison. K-Viz is a tool for visualization of metabolic 

pathway based on KEGG. To compare pathways in different species, K-Viz uses different color for 

path such as PathComp in KEGG and shows the table of path in pathway. K-Viz helps biologists to 

understand the comparison of metabolic pathways in different species.

Key words : visualization, KEGG, metabolic pathway
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게 해준다. 이런 종마다 다른 색으로 표시하는 시각화의 

단점은 각 종마다 다른 색으로 표시를 하기 때문에 종

이 많아지면 알아보기 어렵다는 단점이 있다. 

본 논문에서는 제안한 K-Viz는 KEGG 대사 경로 지

도를 기반으로 하는 대사 경로 비교를 위한 시각화이다. 

KEGG 대사 경로 지도 위에 여러 종의 대사 경로 지도

를 겹쳐서 해당되는 효소의 횟수를 세어서 그 횟수 별

로 색을 다르게 표시한다. 또한 추가적인 정보로 대사 

경로를 각 종별로 테이블과 같이 보여주어 대사 경로 

지도 비교를 쉽게 이해 할 수 있게 해준다. 이런 대사 

경로 지도 비교는 발견되지 않은 유전자를 찾는데 유용

하게 사용될 수 있다[7]. 비슷한 종에서 대사 경로 지도

에서의 유전자를 비교하여 각각의 종마다 대사 경로 지

도에서의 특정 유전자의 존재 유무를 파악하여 생물학

자들이 이 유전자에 대한 연구를 도와줄 수 있다. 본 논

문의 구성은 다음과 같다. 2장에서는 관련 연구로서 대

사 경로에서 사용되는 여러 가지 시각화 툴을 알아보고 

3장에서는 K-Viz를 설명하고 4장은 타 대사 경로 시각

화와의 비교를 보여주며 마지막으로 결론으로 구성되어 

있다. 

2. 관련 연구

KEGG[2]는 가장 대표적인 대사 경로 시스템이다. 

KEGG(Kyoto Encyclopedia of Genes and Genomes)

는 교토 대학에서 제공하는 GenomeNet의 핵심부분으

로 KEGG 데이타 베이스는 생명체의 다양한 처리와 연

관 있는 효소와 화합물에 대한 다이어그램을 포함하고 

있다. 데이타의 관계를 그래프로 표현하여 사용한 특징

을 가지고 있다. 그림 1에서와 같이 KEGG 대사 경로 

지도는 전체적인 대사 경로를 표현한다. 사각형이 화학

반응을 일으키는 효소를 나타내며 동그라미는 화합물을 

나타낸다. 특정 종에 대한 대사 경로는 녹색으로 효소를 

표현하여 보여준다. 

PathFinder[3]는 대사 경로 시각화에서 가장 동적인 

시각화를 보여준다. 처음과 끝 위치를 지정해주면 그 사

이의 대사 경로를 동적으로 보여준다. 단순히 경로를 보

여주는 것 이외에 이 경로가 타당한 경로인지 부분경로

(subway)와 정크(chunk)를 두어 확인을 한다. 각 부분

경로는 갈라짐이 없는 단위 경로인 정크로 나누어진다. 

따라서 각 부분경로는 일련의 정크로 구성되어 있다. 여

기서 각 정크에 나타나는 효소 중에 해당 종에 있는 효

소의 비율을 정크 점수라 하고 사용자가 정한 임계값보

다 큰 점수를 가진 것들로만 이루어진 부분경로가 있을 

경우 그것을 유효한 부분경로(valid subway)라 한다. 

그 경로가 있을 가능성이 높으므로 이 경로상에 나타나 

효소 중에 없는 것을 더 찾아보라고 사용자에게 권하게 

되는 것이다. 그림 2는 PathFinder에서의 경로를 보여

준다.

그림 1 KEGG에서의 대사 경로 지도 시각화



K-Viz: 대사 경로 비교를 위한 KEGG 기반의 시각화  391

그림 2 PathFinder에서의 대사 경로

K-Viz가 KEGG 대사 경로 시각화와 PathFinder와

의 가장 큰 차이점은 K-Viz는 단순한 대사 경로를 시

각화할 뿐 아니라 여러 종에 대한 대사 경로를 비교함

으로써 발견되지 않은 효소를 찾아 줄 수 있는 기능을 

제공하고 있다는 것이다. PathFinder는 대사 경로 비교

보다는 하나의 종에 대해 대사 경로의 타당성을 제공해

줄 뿐이고 KEGG 대사 경로 시각화에서는 종에 대한 

비교를 제공하지만 종의 개수가 제한되며 비교도 대사 

경로가 아닌 지정되는 효소에 대한 비교를 시각화 해준

다. 이에 반해 K-Viz에서는 17가지 미생물을 대상으로 

하며 대사 경로 전체 혹은 일정 대사 경로에 대한 비교

를 시각화로 제공해준다.

대사 경로에서 여러 종에 나타나는 공통되는 부분을 

찾아내려는 접근이 있다[8]. 이러한 접근은 대사 경로를 

하나의 그래프로 간주하여 공통되는 최대 부분그래프를 

찾아내는 것이다. 최대 부분그래프 마이닝을 위한 깊이 

우선 탐색 알고리즘을 제시하였으며 임계값을 변경해가

며 흥미로운 결과를 나타내었다. 각 노드들의 나타나는 

횟수를 두어 임계값 이상의 노드들로 구성된 최대 부분

그래프에서 의미 있는 패턴을 찾으려고 한다. K-Viz와 

횟수를 두어 경로를 표시한다는 비슷한 점이 있지만 이 

논문의 경우는 경로가 아니라 부분그래프 즉 공통된 패

턴을 찾는다는 것이 가장 큰 차이라 할 수 있다.

3. K-Viz

K-Viz는 대사 경로 비교를 위한 시각화를 제공한다. 

이외에도 대사 경로 분석을 위한 기능 또한 포함하고 

있다. 

3.1 대사 경로 모델

대사 경로는 그래프로 표현된다. 하지만 본 논문에서의 

대사 경로는 방향이분그래프(directed bipartite graph)

로 표현을 한다. G = (V1 ∪ V2, E)이다. 노드 v ∈ V1

로서 이 노드는 화합물(compound)의 집합을 표현하며 

노드 v ∈ V2는 효소(Enzyme), 화학 반응(Reaction)의 

집합을 나타낸다. 대사 경로에서의 각각의 구성은 이러

한 노드들과 노드들의 관계로 시각화 되어진다. 이러한 

모델을 표현하기 위해 K-Viz에서 사용되는 데이타 모

델은 RDF 데이타 모델을 사용한다. RDF 모델을 사용

하는 이유는 이러한 대사 경로의 데이타 모델을 잘 표

현할 뿐만이 아니라 시각화에서는 대사 경로 지도에서

의 노드들 간의 관계 및 지도에서의 위치, 형태 등의 메

타 정보만 필요하다. 그림 3에서는 이러한 RDF 모델 

중의 효소에 대한 예를 보여주고 있다.

그림 3에서 효소의 이름은 EC#1.1.1.2를 나타내며 대

사 경로의 지도에서 가로 45, 높이 17인 사각형의 형태

를 지니며 좌표 값이 (310,977)에 시각화 되어진다. 그

림 3과 같은 방법으로 화합물도 표현이 된다.

3.2 대사 경로 질의

대사 경로에 사용되는 질의는 그래프 모델에서의 경

로 질의와 같으며 다음과 같은 정의로 표현할 수 있다.

그림 3 대사 경로 효소에 대한 RDF 데이타
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정의 1. 대사 경로 P(C, E, R)는 화합물 C, 화학 반

응 R, 효소 E로 구성된다. r ∈ R인 화학 반응은 기질

(substrate) 집합 S(r) ⊆ C과 생성 물질 집합 T(r) ⊆ 

C의 조합과 효소 E으로 구성된다.

위 정의는 하나의 대사 경로에서의 화학 반응은 기질

과 생성물로 이루어진다. 구체적으로 하나의 화합물이 

효소에 의해 다른 화합물 즉 생성물이 되는 것이 화학 

반응을 구성하게 되는 것이다. 이런 화합물은 기질이 될 

수도 있고 생성물이 될 수도 있다.

정의 2. 대사 경로에서의 경로 Path는 대사 경로 P

에서의 1 < i≤N (N은 임계값)이고 T(ri) = S(ri+1)을 

만족하는 화학 반응 r1, r2, ri … rn의 연속이다.

그림 4 대사 경로 비교를 위한 화학 반응 리스트

정의 2는 대사 경로에서 사용되는 경로를 정의하고 

있다. 어떤 특정한 임계값을 넘지 않고 이전 화학 반응

의 생성물과 다음 기질이 같은 모든 화학 반응의 연속

적인 리스트를 경로라 정의한다. 그림 4에서 보여주듯이 

원래의 전체 경로가 화학 반응만의 연속적인 리스트로 

바뀌어지는 것으로 대사 경로에서 화합물이 제거되는 

것을 의미한다. 위와 같은 경로 질의는 KEGG의 Path-

Comp[9] 등에서 직접 사용되고 있으며 K-Viz에서도 

사용을 하고 있다.

정의 3. 각각의 대사 경로의 경로 Path1, Path2, …, 

Pathn는 종 1,2,…n에서의 경로를 나타낸다.

정의 3은 대사 경로를 비교할 대상을 정의하고 있다. 

구체적으로 K-Viz의 목표는 Path1, Path2, …, Pathn 

을 비교하여 시각화로 보여주는 것이며 각각의 종이 가

지는 화학 반응 리스트를 비교하는 것이다.

K-Viz에서의 질의는 위의 정의에 따른다. 또한 대사 

경로 데이타가 RDF로 되어 있기 때문에 RDF 질의처

리에서 가장 많이 사용되는 SeRQL[10]을 이용한다. 

SeRQL은 Sesame[11]에서 제공해주고 있다. 그림 5는 

SeRQL을 이용하여 대사 경로에서의 Pathi를 구성하는 

화학 반응ri의 위치를 질의하는 예를 보여주고 있다.

그림 5의 SeRQL로 얻어진 결과를 바탕으로 대사 경

로를 구성하는 각 구성 요소의 위치와 형태를 얻어서 

지도에 시각화를 보여줄 수 있다.

3.3 시스템 구현

K-Viz는 JAVA로 구현되었으며 웹 기반의 시각화 툴

그림 5 SeRQL을 이용한 대사 경로 질의

이다. 대사 경로 데이타는 KEGG의 KGML[12]을 [13]

에서의 매핑 방법으로 RDF로 변환하여 사용하였다. 

RDF 저장소로는 Sesame를 이용하였다. K-Viz에서 다

루는 종은 미생물 17종이다. 미생물 대사 경로에 대한 

연구는 매우 활발히 진행 중이다. 미생물에서의 대사 경

로는 분석하기가 쉽고 또한 실험으로 밝혀진 것이 많은 

장점을 가진다. 게다가 대사 경로가 많이 밝혀진 미생물 

종끼리의 대사 경로 비교를 통해 발견되지 않은 유전자

를 찾는 것은 매우 의미 있는 일이다. 표 1은 K-Viz에

서 사용한 17가지 미생물을 보여주고 있다.

표 1 K-Viz에서 사용하는 미생물 17 종

K-Viz에서 사용되는 미생물 종

Haemophilus influenza, Escherichia coli K12, Xylella 

fastidiosa 9a5c, Vibrio cholerae, Pseudomonas aeruginosa, 

Pasteurella multocida, Pseudomonas putida, Salmonella 

typhimurium LT2, Salmonella Typhi CT18, Xanthomonas 

axonopodis, Yersinia Pestis KM, Shewanella oneidensis, 

Vibrio vulnificus CMCP6, Buchnera aphidicola str. Bp, 

Pseudomonas syringae DC3000, Vibrio parahaemolyticus, 

Shigella flexneri 2a str.

K-Viz는 크게 3가지의 시각화를 제공해주고 있다. 첫

번째로 특정 유전자의 대사 경로를 보여준다. 예를 들면 

Glycolysis/ Gluconeogenesis 에서의 효소 EC:6.2.1.1에 

해당되는 b4069 유전자(acs,yfaC, acsA)의 대사 경로에

서의 시각화를 그림 6처럼 보여준다.

그림 6에서 알 수 있듯이 사용자는 해당 유전자의 대

사 경로에서의 위치를 한 눈에 알 수 있다. 두 번째 기

능으로서 각 종에서의 대사 경로에 나타나는 모든 유전

자들을 비교할 수 있도록 지도를 겹쳐서 횟수를 두어 

유전자가 속하는 효소의 색을 다르게 표현함으로써 각 

종에서의 유전자 유무를 알 수 있게 해준다. 효소 테이

블을 추가하여 시각화보다 상세한 정보를 같이 제공해

주는 장점을 가진다.

그림 7은 Glycolysis / Gluconeogenesis에서의 17가



K-Viz: 대사 경로 비교를 위한 KEGG 기반의 시각화  393

지 미생물에 대한 밝혀진 유전자에 대한 시각화를 보여

주고 있다. 그림 7의 (a)에서 알 수 있듯이 Glycolysis 

/ Gluconeogenesis의 지도에 나타난 색을 가지고 모든 

종에 나타나는 효소나 그 효소에 속한 유전자를 알 수 

있다. 또한 그림 7의 (b)를 통해 종별로 구분을 할 수 

있으며 효소 EC:2.7.1.12는 모든 종에서 나타나는 것을 

알 수 있으며 효소 EC:2.7.1.69는 오직 eco(E. coli)에서

만 나타나는 것을 알 수 있다. K-Viz에서는 유전자에 

대해 상세한 정보를 포함하지 않고 있다. RDF로 메타 

정보 만으로 표현이 되기 때문에 좀더 자세한 정보를 

필요로 하는 경우를 위해 KEGG의 DBGET[14]으로 링

크를 두어 정보를 제공해준다. 그림 8은 이러한 링크 정

보를 보여주고 있다.

그림 8과 같이 특정 효소를 클릭하면 해당 종에서의 

유전자에 대한 상세정보를 선택하여 얻을 수 있다.

K-Viz가 제공하는 세 번째 기능은 여러 종에서의 대

사 경로 비교를 제공하는 것이다. KEGG의 PathComp

는 대사 회로 내에서의 경로를 예측하는 응용 프로그램

이다. PathComp는 또한 결과를 시각화 하여 보여주는 

기능을 가지고 있으나 단순히 경로를 보여주기만 한다. 

그림 9는 KEGG의 PathComp에서 제공해주는 시각화

이다. 그림 9의 경로는 Lysine-biosymthesis에서의 L- 

Aspartate에서 LL-2, 6-Diaminopimelate까지의 경로로 

빨간색으로 표시된다. 하지만 다른 종과의 비교를 위해

서는 같은 방법으로 다른 종에서도 PathComp를 이용하

여 경로를 구해야 하며 종이 추가되면 비교가 더 어려

워지는 제한을 가지게 된다.

이러한 단점을 극복하기 위해 K-Viz는 대사 경로에

서의 경로를 비교할 수 있는 기능을 제공해준다. 경로에 

대한 시각화 방법은 두 번째 기능과 같으나 효소 테이

블을 각 종에 대한 경로로 보여주는 것에 차이가 있다. 

이 기능은 3.2절에서 정의한 질의이며 사용자가 원하는 

경로만을 여러 종에 겹쳐서 표현된다. 그림 10은 K-Viz

에서의 대사 경로 비교를 위한 시각화를 보여준다. 경로

는 그림 9와 같으며 종은 eco, ypk, ych, vch, stm의 5

가지를 비교하였다. 그림 10의 (a)에서 알 수 있듯이 정

해진 경로만이 색으로 표현되며 각 효소에서 횟수를 두

어 횟수에 맞는 색으로 표현된다. 따라서 그림에서 

EC:2.6.1.17의 색이 다른 효소들과 다른 것을 알 수 있

으며 이 효소가 발견되지 않았다는 것을 알 수 있다. 그

림 10의 (b)는 경로별 효소의 존재 유무를 보여주는 테

이블이다. 테이블을 보면 vch와 vpa종에 대한 경로가 

다른 종에 비해 불완전한 것을 알 수 있다.

3.4 시스템 비교

대사 경로 시각화에 대한 대표적인 시스템과 K-Viz

를 비교하였다. 비교 대상으로는 KEGG, PathFinder로 

각각 정적 시각화와 동적 시각화를 대표하는 시각화 툴

로써 포함이 되었다. 표 2는 K-Viz와 타 시스템과의 비

교를 보여주고 있다.

표 2에서 알 수 있듯이 K-Viz의 장점은 대사 경로 

분석이 가능하며 또한 이러한 경로를 여러 종에서 비교

가 가능하다는 것이다.

4. 결 론

지금까지 K-Viz의 기능과 장점에 대해 알아보았다. 

K-Viz는 KEGG 기반의 대사 경로 지도에 색으로 표현

그림 6 특정 유전자의 대사 경로 분석을 위한 시각화
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(a) K-Viz에서의 여러 종에서 밝혀진 효소들의 시각화

(b) 대사 경로에 나타나는 효소들의 존재 유무를 보여주는 효소 테이블

그림 7 K-Viz에서의 효소 시각화
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그림 8 효소에 속하는 유전자의 DBGET 링크

하는 기존의 비교 방법을 대사 경로의 특정한 경로에 

적용을 하여 시각화로 보여준다. 그 결과 여러 종에서의 

특정한 경로에 대한 비교를 알아보기 쉽게 할 수 있다. 

이런 특정 경로에 대한 비교가 가지는 의미는 발견되지 

않은 유전자를 쉽게 찾을 수 있다는 것이다. 향후 연구

로는 찾아진 유전자에 대한 분석이 필요하다. 현재 발견

되지 않은 유전자에 대한 연구로 Genome Context 

Analysis가 활발하게 진행 중이며 발견되지 않은 유전

자에 대해 올바른 유전자를 제공해주는 것이 필요하다. 

유전자 클러스터 방법, occurrence profile 등의 방법이 

많이 사용되고 있다. 향후 이러한 방법과 연계하여 시각

화하면 좀 더 효과적일 것이다.
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(a) K-Viz에서의 종 비교를 위한 경로 시각화

(b) K-Viz에서의 경로 비교 테이블

그림 10 K-Viz의 시각화

표 2 K-Viz 시스템 비교

KEGG PathFinder K-Viz

시각화 방법 정적 + 색으로 표현 동적 정적 + 색으로 표현

대상 종 모든 종 모든 종 미생물 17종

대사 경로 분석 가능 불가능 가능

경로 비교 특정 효소들만 가능 비교 불가 경로 비교 가능


