Amminoacidi

[l codice genetico

TTT Phe (F) TCT Ser (S) TAT Tyr (Y) TGT Cys (C)
TIC " TCC " TAC " TGC "
TTA Leu (L) TCA " TAA stop TGA stop
TG " TCG " TAG stop TGG Trp (W)
C CTT Leu (L) CCT Pro (P) CAT His (H) CGT Arg (R)
cTc " ccc " CAC " CGC "
CTA " CCA " CAA GIn (Q) CGA "
CTG " CCG " CAG " CGG "
A ATT Ile (I) ACT Thr (T) AAT Asn (N) AGT Ser (S)
ATC " ACC " AAC " AGC "
ATA " ACA " AAA Lys (K) AGA Arg (R )
ATG Met (M) ACG " AAG " AGG "
G GTT Val (V) GTC Ala (A) GAT Asp (D) GGT Gly (G)
GTC" GCC " GAC " GGC "
GTA " GCA " GAA Glu (E) GGA "
GTG " GCG " GAG " GGG "




Amminoacidi

Amminoacidi: composti bifunzionali

OH

Alanina (un amminoacido)

Contengono un gruppo acido ed uno basico



Amminoacidi: peptidi
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. Legami ammidici
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Unita strutturali delle proteine (o peptidi se <50 a.a.)



Amminoacidi: zwitterioni

Sono soggetti a reazione acido-base intramolecolare

esistono principalmente in forma di ione dipolare o zwitterione

O O
HoL b HoL b
3 P — 3
\C\/ \OH -— \C‘/ \O_
/ h Y + / N
H,N H H;N H
(non carico) (zwitterione)
Alanina

Sono anfoteri (possono reagire sia come basi che come acidi)

I I
In soluzione acida R\C\/C\O_ + H;0t = R\C\/C\OH + H,0
N’ H H;:N/ H
(0)
R (l”l) R ”
In soluzione basica \C\/ \O_ + OH- == \/C\/ \O_ + H,0

H,N H HN H



Amminoacidi: alpha-amminoacidi

Gli a.a. comuni presenti nelle proteine sono 20
si tratta di a-amminoacidi

19 di 20 sono ammine primarie e differiscono solo per la natura del sostituente in a: la catena laterale
la prolina & secondaria (anello pirrolidinico)

(0]
Catena laterale - |
itena laterale ~ (H) L
S
R o L \ O
= C\/ No- N H
e N\ / \
H;N H H H
a-Amminoacido primario Prolina

(ea-amminoacido secondario)



Amminoacidi

Altri amminoacidi non proteici importanti:

O (@)
s [ |
H,NCH,CH,CH,CO~  HSCH,CH,CHCO"
|
*NH

Acido y-ammino- Omocisteina
butirrico

Neurotrasmettitore nel cervello

Presente nel sangue,

I I
O
I
HO (0] CHCO™
|
*NH
I I ‘
Tiroxina

Ormone tiroideo

legata a disturbi delle coronarie



Amminoacidi: chiralita

degli amminoacidi proteici solo la glicina non & chirale

Proiezioni di Fischer

CO,~ CO,~
H,N «\— H HN + H
CH, CH,0OH
L-Alanina L-Serina
(S)-Alanina (S)-Serina

L-amminoacidi

CO,~ CHO
H,N H HO H
CH,SH CH,OH
L-Cisteina L-Gliceraldeide

(R)-Cisteina

L-carboidrati



Amminoacidi: proprieta

| 20 a.a. comuni sono distinti in neutri, acidi e basici in base alla natura della catena laterale

COOH COOH
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Phemialagine (Phe, F) Isokeudne (le, I




Amminoacid

proprieta

COOH

HN'—C —H
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Glyciae (Gly, G) Seriae (Ser, S)
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Histidine (His, H)




Amminoacid

i: proprieta

COOH
HyN+— CI —H
i
i
I
CH,
|
NHg*
Lysine (Lys, K) * Arginine (Arg, R)
COOH
COOH HN—C —H
HyN*—C —H cle
' |
CH, CH,
|
COOH COOH

Aspartic acid (Asp, D)

Glutamic acid (Glu, E)




Amminoacidi: proprieta

Basico;
di tipo piridinico o
Basico
:N ”
@— CH,CHCO-
Non basico; . N\: ILH3+
di tipo pirrolico
——

S ; Non basico
Anello imidazolico
Istidina

La protonazione & influenzata dal pH — quello fisiologico & circa 7.3

Gli esseri umani sono in grado di sintetizzare solo 10 dei 20 a.a. proteici, gli altri (detti a.a.
essenziali) devono essere assunti con I’ alimentazione



Punto isoelettrico

R O

R O
A H,0+ +| |I ~OH |l
H,NCHCOH == H,NCHCO- =—— [1,NCHCO"

P s S I
(protonato) (deprotonato)
Punto isoelettrico
(zwitterione neutro)

E’ il valore di pH in cui I’ a.a. & globalmente neutro



Punto isoelettrico

pK, = 3.65 pK, = 1.8

HOCCH,CHCOH

NH,;*
pK, =960~

pf = 188+365 _ 5,y

Amminoacido acido
Acido aspartico

pK, = 2.34
I
CH,CHCOH
pK, = 9.69 \ﬂlf
pl = 2228 — .01

Amminoacido neutro
Alanina

pK, = 10.53 pK,

Il
+H,NCH,CH,CH,CH,CHCOH

= NH*
PK,=895__ _~
pf = 395 »210.53 — o4

Amminoacido basico
Lisina

=2.18

)



Elettroforesi

Separazione di una miscela di amminoacidi mediante elettroforesi. A pH = 5.97 le molecole
di glicina sono per lo piu neutre e non migrano, le molecole di lisina sono protonate e
migrano verso |’ elettrodo negativo e le molecole di acido aspartico sono deprotonate e
migrano verso |’ elettrodo positivo.

/Striscia di carta a pH = 5.97

] 0 0 0 [ ]
<:| H,NCHCO- u,;&cu:(‘L()— H,NCHCO" |:> "
((!:113‘)"1(111“ CH,CO,"
Lisina Glicina Acido aspartico
o pl = 9.74 pl = 5.97 pl = 2.77 o




Peptidi

Il legame disolfuro

ITIHJ.\' H
N ¢’ SH
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Due cisteine
— Ponte disolfuro
7

| |
Cys-Tyr-Phe-Glu-Asn-Cys-Pro-Arg-Gly-NH,

Vasopressina

Puo unire a.a. della stessa catena o di catene diverse
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~ Legame disolfuro
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Il legame ammidico




Proteine

Amide
plane

\
Amide plane

~___— o-Carbon

Side group

Sul legame ammidico ¢’ & una barriera rotazionale
di 88 sen26 kdmol-' a causa del parziale carattere
di doppio legame

Per ogni amminoacido esistono due gradi di
liberta rotazionali



Proteine

‘o
Nonbonded o
contact

radius -

R
O % N
Nonbonded L)
- e o
contact
radius

T

o =0°y=180° b =180° y=0°

C(l
6 =-60°, y = 180°

A further ¢ rotation of 120°
removes the bulky carbonyl
group as far as possible
from the side chain

G=0%y=0°

In realta non tutti gli angoli sono ugualmente possibili ed alcune conformazioni sono piu

probabili



Proteine

/ooooO:\
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Ulteriori interazioni determinano le conformazioni delle proteine: legami a H

%



Proteine

Strutture a elica

(b)

Side group
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(d)



Proteine

La struttura secondaria ad elica presente nell’ a-cheratina.

540 pm




Proteine

Struttura secondaria e terziaria della mioglobina, una proteina globulare con estese sezioni
ad elica, qui mostrate come nastri.




Proteine

()

Dipole Momenti dipolari dei singoli legami peptidici si
sommano in una struttura a elica

moment

Leganti positivi tendono a legarsi in prossimita del C-
terminale, negativi dell’ N-terminale

(b)




Proteine

Agli estremi dell’ elica vi sono accettori e donatori di
legami a H liberi

3.6
residues




Proteine

Un altro motivo di struttura secondaria: il -foglietto




Proteine

La struttura a foglietto § pieghettato nella fibroina della seta.

Catena 1

Catena 2




Proteine

foglietto B parallelo e anti-parallelo

lelel

wﬁw m*l
M&



Proteine
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Sono presenti spesso glicine e proline
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Proteine

3 buldge




Proteine: visualizzazione

Home Products Buy News Support Contact

P MOL A USER-SPONSORED molec:
y system on an OPEN-SOURCE fou

DOWNLOAD PyMOL runs on

Version 1.5 A X (=)

VIEW RENDER ANIMATE EXPORT PRESENT DEVELOP

3D Molecular Structures Figures Artistically Molecules Dynamically Geometry Data 3D Data in PowerPoint Customized Visualizations

L e
News
Jan 16, 2012: PyMOL v1.5 is released for licensed % .

users. Review the list of new features,
and download the binaries.

PYMOL is a user-sponsored molecular visualization system on an open-source foundation
Dec 20, 2011: PyMOL v1.5.0 beta 4 s released for Please support development of this open, effective, and affordable software by purchasing an
licensed users. Review the list of new features, incentive copy, which is pre-built and comes with maintenance and support
and download the binaries.

More news.

http://www.pymol.org/



