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Lista de exercicios 2.

1. Escolha um aminoacido qualquer. Ele pode ser encontrado em solucao aquosa predominante-
mente no seguinte estado de protonagao? Por que?
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2. Desenhe o tripeptideo Asp-His-Ala. Qual o seu pI? Qual a sua carga liquida em pH=1, pH=6 e
pH=12?7 Explique como chegou nestes resultados.

3. Classifique os aminoécidos em termos da natureza quimica dos seus grupos radicais: a) ionizaveis
ou nao ionizéveis, b) dcidos ou bésicos, ¢) polares ou nao polares, d) hidrofilicos ou hidrofébicos,
e) alifdticos ou aromaéticos, f) lineares ou ramificados e g) pequenos e grandes.

4. Diferencie estrutura secundaria e tercidria de uma proteina. Dé exemplos. Descreva as diferencas
entre a-hélices e folhas-3. Observe um grafico de Ramachandran e discuta por que os valores de
¢ e 1 estao correlacionados com a estrutura secundéria.

5. Polimeros de ac. glutamico (poli-Glu) e de lisina (poli-Lys) possuem estrutura ou de a-hélice
ou de mola randomica (desenovelada), em fungdo do pH da solugao aquosa. Explique qual a
estrutura de cada polimero em meio acido e em meio bésico.

6. Proteinas como a Bacteriorodopsina possuem a-hélices que atravessam a membrana celular.
Estime quantos aminoacidos serao necessarios em cada a-hélice trans-membranar para atravessa-
la totalmente. De exemplos de aminodcidos que poderiam e que nao poderiam ser encontrados
nesta a-hélice e explique por que.

7. Navegue até o web-site do PDB (www.rcsb.org), obtenha o PDB ID 3MI4 e responda aos
seguintes itens:

(a) Identifique a proteina e escreva um breve pardgrafo sobre sua fungao bioldgica,

(b) No sitio do PDB, encontre o item “Small Molecules” e liste os 4 ligantes nao-proteicos
na estrutura. Um dos ligantes, benzamidina, tem a afinidade listada. Defina afinidade e
relacione com a energia livre de complexagao. Como vocé pode obter o valor desta energia
livre a partir da afinidade?

(c) Utilize a funcao “Ligand Explorer” e liste as ligagoes de hidrogénio que contribuem para
a ligacao da benzamidina (liste os residuos envolvidos e a distancia doador-aceptor para
pelo menos duas ligagoes de hidrogénio). Caso a fungao “Ligand Explorer” nao funcione
em seu computador, vocé pode tentar responder estas questoes usando outro programa de
visualizagao como o PyMol. Veja o site da disciplina para mais detalhes.

(d) Quais contatos hidrofébicos estao presentes para benzamidina (liste os residuos e grupos
envolvidos)?

(e) Como o fon célcio presente na estrutura interage com a proteina (novamente, liste os con-
tatos envolvidos)? Qual o papel deste {on?
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