Estructuras de las proteinas

- Estructura tridimensional de las proteinas.
- Estructura supersecundaria: Motivos.

- Estructura subterciaria: Dominios.

- Proteinas Fibrosas

- Representacién de Ramachandran

Estructura tridimensional de las proteinas

Consideraciones:

La estructura tridimensional de una proteina estd determinada por la secuencia de Aa.

La estructura tridimensional determina la funcidn de una proteina.

La estructura tridimensional de una proteina es dnica.

La estabilizacién de la estructura tridimensional de una proteina estd determinada por
interacciones no covalentes.

- Es posible reconocer ciertas caracteristicas comunes en las estructuras proteicas a pesar
de su complejidad.

- Polipéptidos con secuencias diferentes “pueden” adoptar estructuras similares.

- Polipéptidos con secuencias similares “pueden” adoptar estructuras diferentes.




Estructuras de las proteinas

- Estructura tridimensional de las proteinas.
- Estructura supersecundaria: Motivos.

- Estructura sub-terciaria: Dominios.

- Proteinas Fibrosas

- Representacion de Ramachandran

Estructuras supersecundarias y subterciarias. Conceptos

- Estructura supersecundaria o Motivo: patrén de plegamiento caracteristico que
aparece en varias proteinas.

- Estructuras subterciarias o Dominio: region de la cadena polipeptidica que
puede plegarse de manera estable e independiente y se asocia a una funcién
particular. Unidades estructurales independientes.

Clasificacion seguin la conformacion

- Fibrosas: constan de un solo tipo de estructura secundaria. Dispuestas en
hebras largas. Insolubles en agua. Funcion estructural. a-queratinas, coldgeno y
elastina.

- Globulares: constan de varios tipos de estructura secundaria. Plegadas en forma
esférica o globular. Solubles en agua. Funciones: Enzimas, proteinas reguladoras,
etfc. 2




Estructura secundaria superior (supersecundaria): “motivos”

Giro p (giro inverso o curva p): localizado entre dos segmentos adyacentes

de una hoja p antiparalela o de hélices a

- Ubicados en la superficie de las proteinas.
- Giro de ~180° donde participan 4 Aa
- Generalmente estdn presentes

» Gly: pequefio y flexible

> Pro: enlace imino adopta la configuracion cis => formacién giro y

Tipos de giros
pdH: i > i +3

Tipo I
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Proline isomer




Interaccion entre regiones de estructura secundaria
Estructura suprasecundaria

Agrupaciones estables de estructuras secundarias frecuentes en las proteinas.

Motivos estructurales

Todo alfa Todo beta Alfa-beta

Y BV I BN
PO [N BN AV AN

i e
= i

Unidad aa Barril B Meandro B Unidades pap

Estructura supersecundaria o motivos

(- Hélice-vuelta-hélice.

Todo alfa <~ Siete hélices transmembrana.
- Mano EF.

.- Cremallera de leucina.

- Horgquilla B.
Todo beta {- Meandro B.

- Barril B
Alfa-beta { =EUG.EC Al

- Motivo Bap




Motivos
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(a) Helix-loop-helix (b) Coiled coil (c) Helix bundle
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. Dos a-hélices yuxtapuestas
Dos a-hélices cortas. TOdO a Interaccionan entre si mediante
cadenas laterales de leucina

Siete hélices
transmembrana

bacteriorrodopsina

Mano EF

(cremallera de leucina)

Proteinas de unién
al ADN reguladoras
de la transcripcion
(c-fos, ¢-jun)

Presente en proteinas
que se unen a calcio

parvalbdmina como calmodulina o troponina 10
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1A06 1BCF 16A
l Serum albumin Ferritin-like a0 tqro!d
Serum albumin Ferritin-like Six-hairpin glycosyltransferase
i Eerritin Glucoamylase
Serum albumin Bacterioferritin (cytochrome b,) lucoamylase
Human (Homo sapiens)| B Escherichia coli Aspergillus awamori,
variant x100

Fold

Family
Protein

I PDB identifier

Superfamily

W Species

lenh

DNA-binding 3-helical
Homeodomain-like
Homeodomain

bundle

Drosophila melanogaster

engrailed Homeodomain J
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Horquilla beta

Barril beta

Dos estructuras p adyacentes
orientadas de forma antiparalela

Meandro B

Todo B

Proteina que se une al retinol humano
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1LXA
Slngle stranded left-handed f3 helix
Trimeric LpxA-like enzymes

1PEX 1CD8
Four-bladed {3 propeller \mmunoglobulm like f3 sandwich
Hemnpexm ||ke domaln \mmunoglobulln

variable domain-like)
UDP N- acety\g\ucusamme acyltransferase | Cullagenase -3 (MMP-13), cD8
Escherichia coli carboxyl-terminal domain I Human (Homo sapiens)
B | Human (Homo sopiens)
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Fold
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HOE-467A S drop (Galanthus nivalis}
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Dedos de Zinc

Estructuras alfas y betas unidas por un dtomo
de Zinc que interacciona con Cys e His

Proteinas de union a ADN
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: I 1DEH 1DUB 1PFK

NAD({P)-binding Rossmann-fold domains CpP/crotonase Phosphofructokinase

NAD({P)-binding Rossmann-fold domains ClpP/crotonase Phosphofructokinase

Alcohol/glucose dehydrogenases, i \ pkinase
bouasl il d i Enoyl-CoA hydratase {crotonase) ATP-dependen

Alcohol dehydrogenase Rat (Rattus norvegicus) phosphofructokinase

. Human (Homo sapiens) Escherichia coli

PDB identifier
Fold

Superfamily
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Estructuras de las proteinas

- Estructura tridimensional de las proteinas.
- Estructura supersecundaria: Motivos.
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Estructura subterciaria
Dominio: Parte de la cadena polipeptidica que tiene un plegamiento propio
e independiente del resto de la proteina (Unidad de plegamiento).
La unién estable de varios motives da lugar a los dominios.
Frecuentemente asociado a una funcion especifica.
Dominio -

COOH

vi—n

¢ Oligosacaridos

|
S

//  Dominio
/transmembrana

" Dominio extracelular|

by 4 Q = / Membrana

7 e o= plasmatica

7/~ SH
ominio : (N Citosol
D AL Dominio — > NH,
citosélico  SH

Piruvato kinasa Proteinas de mds de 200 residuos v
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En las proteinas de peso molecular elevado, la
estructura terciaria estd constituida por dominios

'Dominios

En la estructura terciaria se pueden encontrar
subestructuras repetitivas llamadas motivos

Motivos
N

f
\
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B Motifs, folds, or supersecondary structures

® Stable arrangements of several elements of
secondary structure

® Domains
® Stable, globular units
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Inmunoglobulina: dominios
Antigen-binding Antigen-binding
site site
Heavy chain ’
AN, v Vi N, Hypervariable loops
(a) Light chain CDR

Interchain
disulfide

HN,
3 HN HN.
HN, % & \/\} -z 7/
s ";a N /
2 Y/ A

Variable domain
of light chain (V)

CDRs: complementarity determining regions
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RNA helicases in budding yeast

A
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signaling protein 1

signaling protein 2

signaling protein 3

Dominios que participan en la interaccién de proteinas de sefializacion

signal molecule

inositol receptor
phospholipid protein

CYTOSOL

kinase domain

BINDING DOMAIN

adaptor protein  py _ pjeckstrin homology domain

PTB = phosphotyrosine-binding domain
SH2 = Src homology 2 domain :|
SH3 = Src homology 3 domain

kinase domain*

MOTIF RECOGNIZED
+ m = phosphorylated inositol phospholipid
RELAYS SIGNAL DOWNSTREAM @®Y = phosphotyrosine

T

E = proline-rich motif 2
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Dominios: interaccion de

Unién a membrana

> Dominios PH: unién a PIP (membrana)

> Dominios C2: unién a P-Ser (Ca?*)
(membrana)

GTPbinding  pi20/
Proteinsand  Ras.GAP | SH2 - SHz
thelr regulators

Protein kinases

Phosphollpase C

isoforms FELa

Union a ADN

> Dominios en dedos de Zn

> Dominios cremalleras de Leucina
> Homeodominios

proteinas con ............

Union proteina-proteina

» Dominios SH2: union P-Tyr

> Dominios PTB: unién P-Tyr

» Dominios SH3: unién poli-Pro

» Dominios "Death” (DD): union homotrépica

Cataliticos, union al sustrato
» Dominios quinasa (S/T, Y)
> Dominios GTPasa

» XeVY
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Dominio SH2:
Unién a P-Tyr

Dominio PH:
Unién a PIP

Dominio Cremallera
de Leu. Unién a DNA

Homeodominios =

Dominios “"Death”

Dominio Dedo de Zinc
Unién a DNA

Zn une la

Unién a DNA

estructura

cremallera

Region dela

¢Motivos ¢> Dominios?: cuando los motivos coinciden (matching) con los dominios son considerados dontinios

24
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MOTIF

H . EEE .S S S S S SR EEEW.
A chain-like biological
structure made up of
connectivity between

secondary structural elements
- - - .- EE .S S S T e e EEE.

A supersecondary structure
of a protein
H EEEEEEEEEESEEEEEEEEE.

Formed by the connected
alpha-helices and beta-sheets
through loops

- EE S S E S EEEE.
Mainly have a structural
function in the protein

structure
o E EEEEEEEEEEEEEEEENn

Have similar
functions through protein
families
HEEEEEEE S S S S S EEEEEES

Are not stable independently

DOMAIN

H E EEEEEEEE S S E RS E e
An independent folding unit
of the three-dimensional
protein structure

A tertiary structure of the
protein
H EEEEEESE SRS S eSS S EEEE.
Formed by the formation
of disulfide bridges, ionic
bonds, and hydrogen bonds
between amino acid side
chains
- ... S S S S S S S EEE.
Mainly have functional
importance

Have unique functions

Are independently stable

Visit www . PEDIAA .com
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Estructuras de las proteinas

Proteinas Fibrosas

Estructura tridimensional de las proteinas.
Estructura supersecundaria: Motivos.

Estructura subterciaria: Dominios.

Representacion de Ramachandran
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Proteinas Fibrosas: constan de un solo tipo de estructura secundaria.
Dispuestas en hebras largas. Insolubles en agua. Funcién estructural: a-queratinas,
coldgeno y elastina.

Relacion estructura-funcion bioldgica

Estructuras secundarias y propiedades de las proteinas fibrosas

Estructura Caracteristicas Ejemplos/localizacion
Hélices o, entrecruzadas por | Estructuras resistentes e insolubles, | a-queratina: cabello, piel, lana,
enlaces disulfuro de dureza y flexibilidad variable ufias, garras, pezufias, cuernos
Conformacion B Filamentos suaves y flexibles Fibroina de la seda,

B-queratina escamas, plumas

Triple hélice de coldgeno Elevada resistencia a la tensién sin | Coldgeno de los tendones,
capacidad de estiramiento cartilagos, matriz dsea, cornea
del ojo
Cadenas de elastina Capacidad de estiramiento en dos Elastina de los ligamentos

entrecruzadas por desmosina | direcciones y elasticidad
y lisilnorleucina

27
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Estructura de la a-queratina del cabello

- Forman parte de la familia de filamentos intermedios.

- Estructura helicoidal dextrdgira, 3.6 R/vuelta (300 R) RS EARAESS

- Rica en R hidrofébicos: Phe, lle, Val, Met y Ala (c/4 Aa 1 hidréfobo)

- Unidn de 2 hélices por interacciones hidrofébicas (levogira) ’&?I(-?ﬂm

- El enrollamiento de varias cadenas helicoidales = superhélice = alta resistencia

- Resistencia reforzada por la formacién de puentes —S — S— entre las cadenas polipeptidicas (alta concentracion de Cys)

222022122 200K N2eeR2eLR L2 22
mm e aqzmw«wmm‘zma 0504
wd zm(amamf}:!mmam
Calle QOCLRLTV PR LAV, PR 220
i ’
L?mmﬁbril

Protofilament

\
N\

Cross section of a hair

50 nm
Levégira { Proceveeezeeary -
t ‘Two-chain M&IIWMIIQ] 20-30 A

cailed coil @aaa(aim“

o Helix

28

Dextrégira { -BEEEEREEED 4—)
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Estructura del colageno
Secuencia repetitiva: 6ly-X-Y (X: Pro, ¥: Hyp)

- Estructura helicoidal levégira, 3.3 R/vuelta (1000 R)
- Tres hélices enrolladas en forma dextrégira (Tropocoldgeno)

Gly (pequefia) en el
centro de la triple
hélice

139 primeros Aa de la cadena a 1 del coldgeno de piel de rata

N-Glu ~Met=Ser ~Tyr ~Gly=Tyr —Asp—GluLys)Ser —Ala—Gly—Val ~Ser—Val— 15

(Hy|3 hldl"OXlllSlnG) f" Pro ~Gly -Pro—Met—Gly—Pro —Ser —Gly—-Pro —Arg —Gly—Leu—typ—Gly—Pro— 30
-—NH—(‘:H—E{.— Hyp-Gly -Ala~Hyp—Gly—Pro —Gln ~Gly—Phe ~Gln —~Gly—Pro i 1yp-Gly-Glu- 45
o 6] il Hyp=Gly ~Glu—tiyp—Gly—Ala —Ser —~Gly—Pro —Met—Gly—Pro—Arg —Gly—Pro— 60
I 1_ e Hyp~Gly ~Pro—i1y p~GlyCLys) Asn—Gly—Asp-Asp ~Gly-Glu—Ala ~GlyCLys) 75
Sn—ch Moo il Ha Pro Gly —-Arg—Hy p—Gly—GIn —Arg —Gly—Pro —Hy p—Gly—Pro =Gl —Gly—Ala— 90
giloe o Arg—Gly~Leu-Hyp-Gly~Thr—Ala ~Gly-Leu—Hy o -Gly-MeCHyl ) Gly-His— 105
& ':'_/' A Jl;Hz Arg ~Gly —Phe-Sgr —Gly-Leu—Asp—Gly—Alal ly—Asn=Thr=Gly-Pro— 120
' n IQ.'H* Ala -Gly-l'rn@‘ﬁly—(}lu =Hyp=Gly=Ser =Hyp—Gly-Glx -Asx =Gly—Ala— 135
. L Hyp=Gly -Gln-Met—
prolyl residuc LHvdmmmljyi residue 5-Hydroxylysyl residue (Hyl)
yp

Glicoproteina: O-glicosilada
en Hyl [Gal (a 2-1) Glu]

Hydroxylysine
residue

H OH

30
Glucose

30
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Tropocoldgeno
Pzl (300 nm)

l .

Chain 1 Chain 2 Chain 3

—_

Hebra b

e X~ - Tropocoldgeno: tres hélices enrolladas en forma dextrégira

Wb - El enrollamiento de varias cadenas helicoidales = superhélice =
e ? alta resistencia
3¢ —CH,
e, /‘c\’c\T’ - Resistencia reforzada por la formacion de enlaces entre allys
N
\C/ H H
I

(Lys oxidada) y entre Lys y alLys (lisilnorleucina), entre
31

tropocoldgenos (b His)

31

Enlaces en el coldgeno
lisilnorleucina

Helice A
Rolipepridica CH—CHy—CHy—CHy~CHe-NCH, —CH-—CH r.u,—cfl

\
& OH =0 2
\
e Cadena Resmduo de hmna menos Residuo Cadena  » |
(") polipeptidicn el grupo e-amino HyLys polipeptidica \
—NH—(l:”_C{_ - (norleucina) |
ca, !
3
CH,
.||
H.(I —OH
CH,

A —
f 5-Hydroxylysyl residue (Hyl) enlaces cruzados A/ /m—
4 intramoleculares
Segmento de la AVAVAYAY 4 /m

triple hélice
m enlaces cruzados .
= intermoleculares

de tropocolageno

32



o,p-unsaturated LNL HLNL

aldehyde (—ﬂ l.—u
% lysil ) leucine (hyd /\ leucine)

— o
LOX allysine

Q
lysine H:O NH; - & on
Lysyl oxidase H0, 9‘ { )7
+ lysine } g_
OH

=

Schiff base DHLNL
Lysyl oxidase (LOX) mediates intermolecular crosslinks between tropocollagen molecules.
(A) LOX catalyzes the conversion of a primary amine to an aldehyde (allysine). This
intermediate can then react with an adjacent (B) aldhyde (allysine) or (C) primary amine
(lysine) to generate an a,B-unsaturated aldehyde or Schiff base intermediate, respectively.
(D) Condensation generates stable covalently bound crosslinks (e.g., lysinonorleucine
(LNL), dihydroxylysinorleucine (DHLNL), hydroxylysinonorleucine (HLNL) [166,167])
between tropocollagen molecules.

0, + HO

lysyl oxidase

@
NHy

@
NH,

lysine
residue

carbonyl group
(allysine)

cross-linkage
(aldol condensation)

33
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microfibrillas (fioriling

" nicleo de elastina

- paredes de grandes vasos

- matriz extracelular del glomérulo y cristalino

Elastina (fibras eldsticas)

- Tropoelastina (monémero) (800 R)
- Rica en Gly, Ala y Val (interacciones hidrofébicas)

- concentracién: P Lysy | Pro (interacciones hidrofilicas)

- Tropoelastina forma un tipo especial de hélice = a la hélice o y a la del coldgeno
- Tropoelastina: segmentos largos de hélice rica en Gly separados por cortos segmentos ricos en Alay Lys
- Lys forman entrecruzamientos covalentes: desmosina e isodemosima, lisilnorleucina

elastic fiber (ovillo aleatorio)
A

e

single elastin molecule

Desmosina (4 Lys)
H H O
11

—N—C—C—
(CHa)y

CH,) /L\\ (CH3) O H

N C =0
((;:Hr’-l
—N—C—C—
1
H H O

lisilnorleucina

Hydrophilic

x|
x

Alternatively/

-pulmén Crove H—r!l H N—H
-piel Hféfchghfcl:—-L CH CG—H
- (itero o= =
- ligamentos ' o "H
35
35
> b |
< =
:uél > §I > ~| §| > x>
v =l x| | < x| < x| < < x| < X
S5 < O ¥ g < < < < < < < < <
A < A o <a<< < < < < ") < < <
- R | ¥ ¥ M|M|MNE] | 4| | | 4| | pv4| |
hydrophobic
domains 23 5 7 9 11 16 18 20 22 24 26 28 30 3233
O N R LB 10l
il 4 6 8 10 12131415 107/ 19 20 23 25 27 29 31 36
domains
. . Hydrophobic . KP cross-linking KA cross-linking
ignal ti A | . .
lll Signal peptide - domain domain . domain
u/m

-

C-terminus

[

>
x|

motif

Cross-linking]

always spliced X

Domain

The domain structure of human TE. The domain numbering shown across the top (hydrophobic domains) and
the bottom (hydrophilic domains) is based on exon assignment. Gray squares display hydrophobic domains and
light and dark blue squares represent the 16 hydrophilic cross-linking domains. Filled squares indicate exons that
are spliced. The sequence motifs of the cross-linking sites within the domains (lysine residues that are mainly
separated by alanine or proline residues) are shown above the domain scheme. Human TE lacks exons 34 and 35
that were evolutionarily lost, but are present in nonprimate vertebrates. TE, tropoelastin

36
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HO
NH,

Allysine (Lya)
L

H,0 +0,
|

o v o
HoN Lysyl oxidase
OH ‘ > I OH
NH, o NH;

. H,0, + NH, .
Lysine Allysine
(o] o] (o]
NH, NH; NH;
Lysine (Lys) Allysine (Lya) Allysine (Lya)
L L J
o 0 o 9 o o)
HOJH/\/\"K/\/\HLOH o ke o o OJK(\/\,NHZ
NH NH NH, NH;, NH,
Dehydrolysinenorleucine (ALNL) Allysine aldol (AA) Lysine (Lys)
I L I [

Trifunctional

NH,

HQNI\/\/N o7 0H
07 0H Dehydromerodesmosine

(AMDES)

Allysine (Lya)

Trifunctional

Tetrafunctional OH
HaN i <
HO.__O HO.__O 12! OH HaN N NH,
|
HoN J/\Ian OH N6 N NHy
. o , \/\/I
=N (o] Dehydromerodesmosine HO™ SO
[ N (AMDES)
NH, Y
OH HaN Z o o}
Han o HO SO OH OVW(”*OH
o NH, NH,
Desmosine (DES) Isodesmosine (IDES) Allysine (Lya)
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Lysine 104 (domain 6)

Molecular and macromolecular structure of elastin. The analysis of cross-linked peptides
from enzymatic digests of human elastin revealed that single lysine residues were involved
in various types of cross-links or even remained unaltered. This is demonstrated by the
example of the N-terminal lysine residue 104 (red) (1) of the cross-linking motif of domain 6
in the left part of the figure. This residue was found in (l), but also cross-linked via allysine
aldol (), and lysinonorleucine (lll) to the adjacent lysin residue of domain 6. Moreover, it
was found cross-linked to domain 13 (IV) and 14 (V) via lysinonorleucine and allysine
aldol, respectively, and was also involved in DES/IDES formation (VI).(DES, desmosine;
IDES, isodesmosine) . Amino acid residues depicted in gray were not part of the identified
peptides and are just shown for clarity.

Elastic fiber

Microfibrils Molecular and macromolecular structure
of elastin. This part of the figure shows the
structure of an elastic fiber consisting of an

and
fibrillin-containing microfibrils (blue). The
magnification symbolically shows an
unordered network of tropoelastin
monomers in the elastin polymer. The
random orientation of individual
tropoelastin monomers causes head-to-tail
(N—C), tail-to-tail (C—C), head-to-head
(N—N), and lateral interactions that give rise
to a randomized cross-linking structure.

monomer
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O gae ey gl e e e T, o
s P AN
Wj’iﬂummlm'}i!wmmﬂwm [ W w %%\Q
e Rt i r ’\‘kl P ‘). Cys
a-Keratin Fibroin Collagen Elastin
Amino Acid (Wool) (Silk) (Bovine Tendon) (Pig Aorta)
Gly 8.1 446 3.7 32.3
Ala 5.0 29.4 12.0 230
Ser 10.2 12.2 3.4 13
Glu + Gln 12.1 1.0 77 2.1 S
) e ntally absent
l-j,; 3_3 ;_,)_l.. “About 39% 10.7¢ “About 13%
Arg 7.2 05 0 e 0.6) T *aTPeolios
Leu 69 05 2.1 5.1
Thr 65 0.9 16 16
Asp + Asn 6.0 13 45 0.9
Val 5.1 2.2 18 12.1
Tyr 4.2 5.2 0.4 1.7
le 2.8 0.7 09 19
Phe 2.5 0.5 1.; v S -
Ly 23 0.3 4 e 3,64 “Most (about 80%
1.2 0.2 () e
His 0.7 0.2 03 —_—
Met 0.5 0 0.7 —
Note: The three most abundant amino acids in each protein are indicated in red. Values given are in .
mole percent.
39
Ud
Estructuras de las proteinas
. . . /7
- Estructura tridimensional de las proteinas.
- Estructura supersecundaria: Motivos.
- Estructura subterciaria: Dominios.
Vs .
- Proteinas Fibrosas
o« /
- Representacion de Ramachandran
40
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Factores que afectan la estructura secundaria @ (phi)

Superposicién desfavorable N —
entre los O de los grupos C=0 W(psi

Representacion de Ramachandran
Muestra valores de @ y Y de estructuras secundarias.

Regiones inestables: Hélice dextrdgira

Regiones inestables: Hélice levdgira

@ (phi): 0°
W(Ef;)':)mm e dngulos medidos en 1000 residuos (No Gly: amplio
rango de conformaciones) de polipéptidos pequefias.

@ (phi): 180°
Y(psi): 0°

Lineas n: residuos por vuelta
(+5)-(+2): N° de R por hélice “+"(dextrégira)
(-5)-(-3): N° de R por hélice "-" (levégira)

Closed ring

Superposicidn prohibida de
los H de los grupos N-H 41

41

Parametros en estructuras helicoidales (difraccién de Rx).

Distancias que definen una hélice molecular.
-nx h a hélice* cadena p?

v

p: paso de hélice
n: n° de residuos por vuelta
h: elevacion

a hélice*

h= 0.15 nm/residuo

n= 3.6 residuos/vuelta

p= 3.6 x 0,15= 0.54 nm/vuelta

-~ —-|

|-—B‘—-v

n=4 n=3 n=2 n=-3

Hélice (a derechas) Hélice (a derechas) Cinta plana Hélice (a izquierdas)
FIGURA 6.5. Hélices idealizadas. Estas estructuras hipotéticas demuestran el efecto producido al variar el nimero (n) de residuos
polipeptidicos por vuelta de una hélice. En cada caso, esta indicado el paso (p), y en el caso de n = 2 también se presenta la elevacion (h). Las

hélices n =4y n = 3 son a derechas, la hélice n =- 3 es aizquierdas y la n =2 (una cinta plana) no presenta lateralidad. La hélice a derecha
(que no se muestra aqui), con n = 3.6, es un intermedio entre las estructuras n =3y n =4. 42

42
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Puentes de H intracatenarios en las hélices: parametro ny

Se define ny para describir la hélice de un polipéptido: 3,y
N= n° de dtomos incluidos en el bucle del puente H

La hélice 310, 3,613 (alf@) ¥ 4416 (b)) Helice =
Con un n=2 no se cadena p
pueden formar R giran 180°
puentes H puentes H

intfracatenarios
lineales — No se
puede formar

Puentes de H
intracatenarios

intercatenarios
Recordemos los

g

lineales p una a hélice — la uentes de H
4 g'e":‘:‘cﬂfrg"r?‘e’n zn las cadenas
proteinas SI la paralelas y
a2 cadena p antiparalelas.
_ ] Cinta plana 43
43
p: paso de hélice
p=-nx h < n: n° de residuos por vuelta
h: elevacion
Parametros de algunas estructuras secundarias polipeptidicas
N° de atomos en
h h un aniillo por puente
Tipo de estructura Residuos/vuelta  Elevacion (hm)  de hidrdgeno o) ()
Lamina B antiparalela 2.0 0.34 - -139 +135
Lmina § paralela 2.0 0.32 = 119 #13
Hélice 3, 3.0 0.20 10 49 26
Hélice o (3.6,,) 3.6 0.15 13 57 47
Hélice m (4.4l6) 44 0.12 16 57 70
44
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TABLA 6.6 Correspondencia de residuos de aminoacidos con estructuras
secundarias proteicas

A. Probabilidades relativas de aparicion de residuos de aminoacidos en distintas estructuras
secundarias de proteinas globulares®

Aminodcido Hélice ot (P,)  Lémina 8 (Pg) Giro (P,)
Ala 1.29 0.90 0.78
Cys L1l 0.74 0.80
Leu 1.30 1.02 0.59
Met 1.47 0.97 039 | o il
Glu 1.44 0.75 1.0 [ S EYOISeEgRRIees B. Reglas de Chou-Fasman para la prediccion”
Gln 1.27 0.80 0.97
His 1.22 1.08 0.69 1. Cualquier segmento de seis residuos o més, con (By) > 1.03, st como (P,) > {Pghy
s I 07 G que no incluya Pro, se predice que serd una hélice @
Val 0.91 1.49 0.47 2. Cual
ualquier segmento de cinco residuos o mds, con 1.05,y (Py) > (P,), se predice
e 0.97 145 0.51 ¢ 1 pcon (B 215,y 5) hsep
PN L0z 182 b8 Favorecen laminas 8 5 s ammaﬁ Ay : .
Tyr 0.72 1.25 1.05 3. Examinar la secuencia para identificar tetrapéptidos con (P,) < 0.9, (P,) > (P). Tienen
Trp 0.99 L4 0.75 una buena oportunidad de ser vueltas. Las reglas reales para predecir giros f son mds
e D g e complejas, pero este método funciona en la mayoria de los casos,
Gly 0.56 0.92 1.64
Ser 0.82 0.95 1.33
Asp 1.04 0.72 1.41 p Favorecen giros
Asn 0.90 0.76 1.23
Pro 0.52 0.64 1.91
Arg 0.96 0.99 0.88
46
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Approximate Amounts of « Helix and 8 Conformation
in Some Single-Chain Proteins*

Residues (%)

Protein (total residues) « Helix 8 Conformation
Chymotrypsin (247) 14 45
Ribonuclease (124) 26 35
Carboxypeptidase (307) 38 17
Cytochrome ¢ (104) 39 0
Lysozyme (129) 40 12
Myoglobin (153) 78 0

Source: Data from Cantor, C.R. & Schimmel, P.R. (1980) Biophysical Chemistry, Part |: The
Conformation of Biological Macromolecules, p. 100, W.H. Freeman and Company, New York.
*Portions of the polypeptide chains that are not accounted for by « helix or 8 conformation
consist of bends and irregularly coiled or extended stretches. Segments of « helix and 3
conformation sometimes deviate slightly from their normal dimensions and geometry.
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http://biomodel.uah.es/modellj/prot/Ramachandran.htm
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