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- Propriedades da agua;



Agua é a substancia mais abundante em nossas células

- Substancia

mais

abundante

NOS

sistemas vivos, constituindo mais de

70% do

organismos.

peso

da

maioria

dos

Percentage of Approximate
total weight of number of
+1cell different
Water 70 1
Proteins 15 3,000
Nucleic acids
DNA 1 1
RNA 6 >3,000
Polysaccharides 3 5
Lipids 2 20
Monomeric
subunits and
intermediates 2 500

Inorganic ions 1 20

Table 1-1
Lehninger Principles of Biochemistry, Fifth Edition
© 2008 W.H.Freeman and Company



- Evolucao das primeiras biomoléculas se deu provavelmente em solucdes aquosas.

- 1°s organismos multicelulares apareceram em ambientes aquaticos. @Q am

- Curso da evolucao tem sido moldado pelas propriedades do meio aquoso no qual a vida comecou.



Poucos organismos resistem a desidratacao

- Agua presente no citosol das células é essencial ao metabolismo celular:
- uma diminuicao de 20% inibe o metabolismo

- uma diminuicao a 30% para completamente o metabolismo.

- Apenas algumas bactérias e argqueias resistem a desidratacao de mais de 50% (esporos).

- Tardigrados também resistem a desidratacao (treg@@se??? — proteinas desestruturadas).

Molecular Cell

Tardigrades Use Intrinsically Disordered Proteins to
Survive Desiccation
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- Ligacoes de Hidrogénio;



Ligacoes de hidrogenio

“A medida que os métodos da quimica estrutural forem
aplicados a problemas fisioldgicos, acredito que sera
descoberto que a importancia das ligacoes de hidrogénio para
a fisiologia € maior do que qualquer outra caracteristica

estrutural.”

Linus Carl Pauling
A natureza das ligacOes quimicas, 1939




As moléculas de agua estabelecem ligacoes eletrostaticas

entre si (ligacoes de hidrogenio

=

Elétrons estdo mais proximos do O, criando um dipolo elétrico.

LigacOes de hidrogénio possuem baixa energia de dissociacao (23 kJ/mol);
A energia de dissociacao da ligacao covalente O—H =470 kJ/mol,

Hydrogen bond
0.177 nm

Covalent bond
0.0965 nm
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Ligacoes de hidrogéenio

- Cada molécula de agua pode formar até 4 ligacdes de hidrogénio;

: "o each water molecule forms
' H four hydrogen bonds
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Ligacoes de hidrogéenio

- Atemperaturas < 0 °C, cada molécula de agua faz 4 ligacdes de hidrogénio umas
com as outras, formando um arranjo cristalino;




Ligacoes de hidrogéenio

- Em sua foram liquida, a agua faz a media de 3,4 ligacdes de hidrogénio devido
aos grupos oscilantes (ligacoes sao feitas e desfeitas repetidamente);

"Flickering clusters" of HoO
molecules in bulk phase



Ligacoes de hidrogéenio

- As ligacdes de hidrogénio entre moléculas de agua fornecem as forcas coesivas que fazem da agua
um liquido a temperatura ambiente e um solido cristalino (gelo), com arranjo altamente ordenado de

moléculas, em temperaturas frias.

‘}6_}) 5,92@ H20 jiquido) = H20 gas) AH = +44 kJ/mol;
} G:% A temperatura ambiente, ambos processos
&:(ﬂ) ocorrem espontaneamente, ja que ambos

& é © levam a um aumento da entropia (desordem).

"Flickering clusters" of HoO
molecules in bulk phase



Ligacoes de hidrogénio sao responsavels pela tensao

superficial da agua

- Atenséo superficial da agua é uma das mais altas dos liquidos conhecidos (7,2.10° N.m1).

Essa alta tenséo superficial explica alguns fendbmenos:

makeagifcom



Ligacoes de hidrogéenio sao responsavels pelas forcas

coesivas da agua
- As forcas coesivas da agua sao responsaveis pelo gradiente de potencial hidrico das plantas.
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Ligacoes de hidrogéenio

As ligacdes de hidrogénio fazem com que a agua tenha propriedades particulares.

1L 1AN PR B Ponto de fusao, ponto de ebulicdo e calor de vaporizacao de alguns solventes comuns

Ponto de fusao (°C) Ponto de ebulicao (°C) Calor de vaporizacao (J/g)*
Agua 0 100 2.260
Metanol (CH,OH) -98 65 1.100
Etanol (CH,CH,0H) =117 78 8564
Propanol (CH,CH,CH,0C) =127 a7 687
Butanol (CH,(CH,),CH,0C) 90 117 590
Acetona (CH,COCH,) =95 56 523
Hexano (CH,(CH,),CH,) -98 69 423
Benzeno (C;Hy) 6 80 394
Butano (CH,(CH,),CH,) -135 0,5 381
Cloroférmio (CHCL,) 63 61 247

*A energia na forma de calor necessdria para levar 1,0 g de um liquido no seu ponto de ebulicdo e na pressao atmosférica até seu estado gasoso na mesma temperatura.
Essa é uma medida direta da energia necessiria para superar as forcas de atracio entre as moléculas na fase liquida.

A agua tem ponto de fusao, ebulicao e calor de vaporizacao mais alto que os outros solventes comuns.



Ligacoes de hidrogéenio de importancia biologica

- As ligacGes de hidrogénio ndo s&o exclusivas para a molécula de agua. Elas se formam
prontamente entre um atomo eletronegativo (aceptor de hidrogénio, geralmente oxigénio ou
nitrogénio) e um atomo de hidrogénio ligado covalentemente a outro atomo eletronegativo (doador

de hidrogénio) na mesma molécula ou em outra.

C
Hydrogen I N/ ~ o 2 W4
acceptor O N @ O

Hydrogen H H H H
donor | | | |



Agua pode formar ligacoes de hidrogenio com outras

Between the
hydroxyl group
of an alcohol
and water

|||I—o/

o

moléculas polares

Between the
carbonyl group
of a ketone
and water

R2
|

C
RN
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Between peptide
groups in
polypeptides

C
HO  /H

Between
complementary
bases of DNA

Thymine

C C .
[ | Adenine
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Agua como solvente

A agua interage eletrostaticamente com solutos carregados. A agua dissolve muitos sais cristalinos
pela hidratacao de seus ions. A rede cristalina do NaCl é desfeita quando as moléculas de agua se

aglomeram ao redor dos ions Cl- e Na*. As cargas ibnicas sao parcialmente neutralizadas.
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O aumento resultante na entropia do sistema (grau de desordem) € em grande parte responsavel
pela facilidade da dissolucao dos sais como NaCl em agua.



Agua influencia o comportamento de todos 0s componentes celulares

A molécula de agua e seus produtos de ionizacao, H* e OH-, influenciam profundamente a estrutura,

a organizacao e as propriedades de todos os componentes celulares, incluindo proteinas, acidos
nucleicos e lipideos.
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- Agua é uma molécula polar;



A distribuicao eletronica desigual entre os atomos de O e H

resulta naformacao de um dipolo permanente (polaridade

No electronegativity Oxygen electronegativity

—. d* * = g it
@ F @ @ g 0" = Slightly positive
' P o :
o] ® . :
el D QL :
L R 3%
Q® TRy @G ‘
WG = A 0~ = Slightly negative
Equal electron distribution Unequal electron distribution
would mean no net charge results in a permanent dipole

Distribuicao eletronica desigual — i # 0, onde pi = soma dos vetores momento dipolar



Agua pode solubilizar outras moléculas com grupos polares

ILU1AN PR  Alguns exemplos de biomoléculas polares, apolares e anfipaticas (mostradas nas suas formas ionizadas em pH 7)

Polar
Glicose

Glicina

Aspartato

Lactato

Glicerol

0O
H /& OH

H OH

+NHy;—CH,—CO0~
“NH,
—DDC—CHE—Ile—CDD—
CH,—CH—COO0~
O

?H
HOCH,—CH—CH,0H

Apolar
Cera comum

Anfipatica
Fenilalamina

Fosfatidilcolina

[
CH,4(CH,);—CH=CH—(CH,)s— CH,—C

0

I
CH4(CH,);—CH=CH—(CH,); —CH,

*NH,

H,
QCHE—CH —C00-

Il
CHatCHEJﬁGHZ—{:—U—ﬁ“:HH
CHg(CthE,CHz—I‘ﬁ—D—ClH

Grupos polares

Grupos apolares
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Momento da pilada sem graca

Um urso caiu na agua e dissolveu. Por que? @

Porque ele era um urso polar




Por que polar solubiliza polar e apolar solubiliza apolar?

2.2.4-trimetilpentano (gasolina
Etanol P (9 )

apolar  polar

Ur = soma dos vetores momento dipolar




Por que polar solubiliza polar e apolar solubiliza apolar?

Agua Etanol 2,2,4-trimetilpentano (gasolina)
CH; CHs
H4C )N/kc Hs
CHj
apolar
J
Y
Y Forcas de van der Waals
LigagcOes de hidrogénio CH, CH,
O+ HsC ~H CH,
t’;‘dr°gé”‘° s HOVCH3 /CE OH
DY
¢ & = H5C CHj,
8+ CHs

Etanol € uma molécula anfipatica!



A solubilidade de gases em agua tambem depende de sua polaridade

111148 . W28 Solubilidade de alguns gases na dgua

Solubilidade
Gas Estrutura* Polaridade em agua (g/L)'
Nitrogénio =N Apolar 0,018 (40°C)
Oxigénio 0O=0 Apolar 0,035 (50°C)
Didxido de carbono o- o~ Apolar 0,097 (45°C)
0=C=0
Amonia H Hu Polar 900 (10°C)
N/ J
N B
Sulfeto de hidrogénio H‘x ;’H J Polar 1.860 (40°C)
S B

*Ag setas representam os dipolos elétricos; existe uma carga parcial negativa (67) na ponta da seta, e uma
carga parcial positiva (8"; nfo mostrado aqui) na outra extremidade.

'Observe que as moléculas polares dissolvem melhor, mesmo em temperaturas baixas, que as moléculas
apolares em temperaturas relativamente altas.



Oleo é uma molécula apolar (UR =0), portanto ndo se dissolve em agua

- Molecula apolares tendem a se agregar em agua.
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- Agua e sistemas bioldgicos;



A auséncia de polaridade de moléculas lipidicas tem

Importancia fundamental em sistemas biologicos

- Moléculas de agua tendem a se ordenar ao redor da cadeia hidrofobica.

C%

"Flickering clusters" of Hy0
molecules in bulk plase

Hi gh.l}f rd ed HoO molecules form
(a) "cages” around the hydrophobic alkyl chains



Ambiente aguoso direciona a formacao de micelas

- Porcdes hidrofébicas interagem entre si e diminuem o niumero de moléculas de agua organizadas

ao redor: TEntropia.

Aglomerados de
moléculas lipidicas

Somente as
porcoes lipidicas

SR 3 o~
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Ambiente aguoso direciona a formacao de membranas biologicas

- Porcdes hidrofébicas interagem entre si e diminuem o niumero de moléculas de agua organizadas

ao redor: TEntropia.
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(a) Micela (b) Bicamada (c) Vesicula



Ligacoes de H entre agua e biomoléeculas desempenham

napel fundamental em sistemas biologicos

Exemplo: Estabilizacdo do complexo enzima-substrato.

Ordered water

interacting with P
substrate and enzyme ‘J:d =
o)
Q\D/,'ix )\E\\ . 5/” ]]isor‘d_ered water
o__.;;; - Q a | displaced by
8/ O %P‘.‘ enzyme-substrate
Y \ Q SN interaction

% ¥/
55/"' Enzyme
|
\
x.> y'\\
{ r}. ‘\\\
&

Enzyme-substrate interaction
stabilized by hydrogen-bonding,
ionic, and hydrophobic interactions



Agua como reagente

- A agua néo e apenas o solvente no qual as reacdes quimicas das células vivas ocorrem; € muitas

vezes um participante direto nessas reacoes.

0 ()  Condensacao 0 0
I I i I |
R—O—P—OH + Ilﬂ—lr—'[}_ — R—0 I|’ 0 I|’ O™ + H,O
- 0 0~ 0~
(ADP) Hidrolise (ATP)

Fosfoanidrido



Outras interac0es nao-covalentes entre grupos funcionais de biomoléculas

contribuem para a manutencao da estrutura e funcao dessas moléculas

- Forcas de van der Waals;

- Interac0Oes hidrofobicas;

- |nteragﬁes i(’jnicas; Regibes expostas ao solvente

- Pontes dissulfeto;

Regides ndo expostas
ao solvente

Chymotrypsin



Outras interac0es nao-covalentes entre grupos funcionais de biomoléculas

contribuem para a manutencao da estrutura e funcao dessas moléculas

- A agua pode fazer parte da estrutura de uma macromolécula.

Hemoglobina ligada a
moléculas de agua




Outras interac0es nao-covalentes entre grupos funcionais de biomoléculas

contribuem para a manutencao da estrutura e funcao dessas moléculas

1A PR Os quatro tipos de interacoes ndo covalentes (“fracas”)
entre biomoléculas em solvente aquoso

Ligacoes de hidrogénio \
Entre grupos neutros —Cy
S0 H—0—
Entre ligacoes peptidicas \
—“SonE—n"
iH—
~
Interagdes iOnicas (lj
Atracao
¢ _+NH; < —0—(C—
Repulsiao — NH; «——H;N" —
Agua
CH; CHj
- e
Interagoes 5
. . CH
hidrofébicas |
i
-
Interacoes de Dois dtomos quaisquer bem pro-
van der Waals ximos um do outro

Cadeia de agua formando um canal de prétons no citocromo f

Pro2‘°<vals< GIn®
g &8 O— 0 .
//;\ ‘(_yVater N N Semi

o % )\/ propionato

~// /Q§ : | 0
O\\\ H\\\ ) H/
/ ~ /
As 168\ N\ 7 = H./O¥\Asn232
o )
I-I/é \\\ ///('\ HN\
0 A
~ H
ey, b
Asn!5 H I,
HN | =_“70_ ,NH,
/ N H
\H / | Glnl5®
o ) N
N 7\

HO C)\C —



Agua pura é levemente ionizada

- As moléculas de agua tém a leve tendéncia de sofrer uma ionizacao reversivel, produzindo um ion

hidrogénio (préton) e um ion hidroxido, gerando o equilibrio:

H,0==H" + OH

- Apesar de geralmente se mostrar o produto de dissociacdao da agua como H*, os protons livres néo
existem em solucao; os ions hidrogénio formados em agua sao imediatamente hidratados para

formar ions hidronio (H;O%).

H— H— — H —H + OH™
ﬂ{" DH 0 O

H H !



Salto de protons

- Os protons individuais ndo se movem para muito @),
/
longe na solucdo, mas uma série de protons salta u @,;_;}j -
. . A 2 \
entre as moléculas de agua ligadas por hidrogénio e H @\:’f;ﬂh
gera um movimento liquido de protons por uma longa ?ﬂ
A \
distancia em um tempo extremamente curto. ®
o—H
z . /
- O salto de protons muito provavelmente exerce uma " ®
N N L A 0. )
funcdo nas reacodes bioldgicas de transferéncia de @,,-
prétons. o —H
/
H

Agua aceita um préton e
se torna um ion hidrénio



Osmose

- Osmose, 0 movimento da agua atraves de uma membrana semipermeavel ocasionado por

diferencas na pressao osmaotica, € um fator importante na vida de grande parte das células.

Forca (II)

Agua Soluto nao que resiste a osmose ’ PreSSEIO Osmética
pura permeante
dissolvido em agua v
' F 7Embolo

Membrana
semipermeavel



Efeito da osmolaridade extracelular no movimento da

agua atraves de uma membrana plasmatica

Solutos
extracelulares

Solutos
intracelulares

(a) Célula em solucao
¢ isoténica; nenhum

movimento de agua

resultante.

(b) Célula em solucao (c) Célula em solucao
hiperténica; a dagua se hipoténica; a agua se
movimenta para forae a movimenta para dentro,
célula encolhe. criando uma pressao para

fora, a célula incha, podendo
no final romper-se.
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- Curiosidades e Discussao



Curiosidades

- Ad4gua e o dioxido de carbono sao os produtos finais da oxidac&o de nutrientes como a glicose.

Essa “agua metabdlica” formada pela oxidacdo de alimentos e gorduras armazenadas € suficiente

para permitir que alguns animais sobrevivam sem beber agua por longos periodos de tempo em

ambientes secos.




Discussao

Agua @ @

- Qual a molaridade da agua? Qual a relacao entre pH e agua? .
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®bigade

Duvidas? Nao hesitem em escrever no forum de
duvidas e discussodes no e-disciplinas
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