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* Hélices em proteinas
— Aspectos historicos

— Caracteristicas estruturais
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Alfa hélice (a-hélice) € uma estrutura secundaria cuja
conformagao em espiral posiciona o grupo C=0 do

residuo n da cadeia polipeptidica em geometria
favoravel para receber ligacao de hidrogénio do grupo
NH do residuo localizado quatro posicoes a frente

(n + 4) na cadeia polipeptidica.
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 Estrutura regular e energeticamente estavel, pois todas as ligacoes
de H possiveis entre a cadeia principal sao estabelecidas ao longo do
eixo da hélice;

* Em proteinas globulares o comprimento das a-hélices varia
consideravelmente (desde 4,5 até > 40 residuos)

* O comprimento médio das a-hélices é 10-15 residuos (12-22 A)




a hélice
Ligacaode H=n—-n+4
Periodo = 3,6 aa/volta
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hélice 3,,

Ligacaode H=n—-n+3
Periodo = 3,0 aa/volta
O =-49°
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it hélice
Ligacaode H=n—-n+5
Periodo = 4,4 aa/volta
O =-57°
W =-70°
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roteinas: Resu

2, ribbon
Ligacdo de H=n—n+2
Periodo = 2,0 aa/volta

1 ] 2, ribbon

hélice 3,,
Ligacado de H=n—n+3
Periodo = 3,0 aa/volta

a hélice
Ligacdode H=n—-n+4
Periodo = 3,6 aa/volta

1t hélice
Ligagao de H =n—n+5
Periodo = 4,4 aa/volta




(a) ] {

@ == . y a9 e

6+

phosphate [Q{



Ciéncias ! B

Fisicas e
Biomoleculares

L Jals[HIL g

Mouse Mode
Buttons L i} E  lWheel "

2 Keys
Shft
Ctrl
CtSh
SnglClk
Ob1CLk
Selecting Residues
State 1~

1
PUMOL>_ [T T<Tm e T>w s [w[F
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Residuos de Ala, Leu, Glu, Lys, Arg e Met (MALERK) sdo encontrados
mais frequentemente em hélices alfa, enquanto Pro, Gly e Asp sao

encontrados com menos frequéncia que a média.

Residue Helix Residue Helix
propensity, propensity,
AG (kJ mol~1) AG (kJ mol™)

Ala 0 Ile 0.41
|Aré O.21| Leu 0.21
Asn 0.65
Asp" 0.43 Met 0.24
Asp- 0.69) Phe 0.54
Cys 0.68 Pro 3.16
Gln 0.39 Ser 0.50
Glu’ 0.16) Thr 0.66
Glu~ 0.40 Tyr 0.53
Gly 1.00) Trp 0.49
His" 0.56 Val 0.61
His™ 0.66
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 Uma maneira conveniente de ilustrar as sequéncias de aminoacidos
em hélices é a roda helicoidal (“helical wheel”)

e (Cada uma volta em hélice alfa contém 3,6 residuos de comprimento,
logo, cada residuo pode ser indicado a cada 360 / 3,6 = 100° ao
redor de um circulo ou uma espiral.
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http://www.jci-bioinfo.cn/wenxiang2

Wenxiang: A web-server to draw Wenxiang diagram

| Read Me | Citation |

Input the sequence of an ¢-helix ( Example)
FSEALRMGSEVYHSLKGIIKKK

Black&White Color Cancel
0[o[4]2[s]7]
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Coiled-coil (“bobina em espiral”) € um motivo
estrutural em proteinas em que 2 a 7 alfa-hélices
sao enroladas em conjunto como os fios de um cabo

Dimeros e trimeros sdo os tipos mais comuns




The heptad repeat

a b ¢ d e ff g
I Met Lys GIn Leu Glu Asp Lys ' §
8 Val Glu Glu Leu Leu Ser Lys |
15 Asn Tyr His Leu Glu Asn Glu &
22 Val Ala Arg Leu Lys Lys Leu %

* d: frequentemente Leu ou lle
* a:frequentemente hidrofébico
* ¢,g: frequentemente carregado

* b,c,f:carregado ou polar

e essas caracteristicas sao utilizadas para predicao de coiled-coil
em estruturas de proteinas

Por que hepta?

* hélice a: 3,6 residuos/volta

* hélice 3,,: 3 residuos/volta

* hélices a em “coiled-coil” sdo ligeiramente distorcidas e apresentam 3,5 residuos/volta
 3,5x2=7, portanto, a cada duas voltas forma-se uma repeticao hepta



a b ¢ d e f g
1 Met Lys GIn Leu Glu Asp Lys
8 Val Glu Glu Leu Leu Ser Lys
15 Asn Tyr His Leu Glu Asn Glu
22 Val Ala Arg Leu Lys Lys Leu

e/g in Parallel face g/g in Antiparallel face

Helix C Helle Hehx B



=
||||||n,l'

S4 Coiled-coil domain

208 efgabcdefgabcdefgabcdefgabedefgabedefgabe 269

Mouse -IINGIIISVKTRSERQILRLKQINIQLATKIQHLEFSCSEKEQEIERLNKLLKQNGLLGDVN

Human -IINGIIISVKTRSERQLLRLKOMNVQLAAKIQHLEFSCSEKEQEIERLNKLLRQHGLLGEVN

Chick ~IINGIILSVKTRSEQQVSKLKQVNLKLATKVEQLQHSCVEKEQEIERLTRMLKQHGLLSEQT
zebrafish =IINGILVSVQONRANHRVEKLKEINESLVHQVNELKEQNTKMDQENVRLRALLKDHSIDF

ciona =IINGIIVTVKTKADDRVHEIKKKNSELELQIHNLEEKLSQKEQDMSRLHEILRCNNIDIPPTVPLTTSVQIHSI

Layer 1 2 3 4 &5 6 7 8 9 10 11

Couled-coll domain 1

ef gabcdefgab 116
EENGEIEKESNRSN TASQDKILFKDVNRKLSDVWKELSLLL
SNRSN TASQDKILFKDVNRKLSDVWKELSLLL
SKKSH SVGNDKILFHEVNEKLRDVWEELLLLL
SQOKSN INKFATVGSDKILFHEVNEKLRDIWEELLLLL
SNKSNI@KFLTAGHDS I TFGGVNQRLSDVWEELSLLL

H.sapiens :;:QJQGKRSVPS EK

P. troglodytes MLQDQGKRSVPSEK
M.musculus RLQAQGKKNLPDD
R.norvegicus RLQAQEKKSLPSD
B. taurus MLQODQGERNLPPQ

Coiled-coil domain 2

117 fi
H.sapiens QVEQRMPVSPISQGASWAQEDQQDADED
P. troglodytesQVEQRMPVSPISQGASWAQEDQODADED

M. musculus QVYHWNTVSDVSQPASWQQEDRQDAEED G-~ ---~-—-
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