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Struktur von Proteinen

e Hierachie von Proteinstrukturen
— Primarstruktur
— Sekundarstruktur
— Tertiarstruktur
— Quartarstruktur

» Nichtkovalente Wechselwirkungen in Sekundéar-
und Tertiarstrukturen

» Regelméafige Sekundéarstrukturen
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Myoglobin Struktur
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“Vielleicht die bemerkenswerteste Eigenschaft des Molekdls ist seine
Komplexitat und die Abwesenheit von Symmetrie. Der Anordnung
scheinen die Regelmassigkeiten, die man instinktiv erwartet, fast vollig
zu fehlen, und sie ist komplizierter als von irgendeiner Theorie der
Proteinstruktur vorhergesagt.” — John Kendrew, 1958

Hierarchie von Proteinstrukturen

Cuaternary
%




Nichtkovalente Nichtkovalente Bindung
Bindungen, die 7 A
. | |
Sekundar- und N © c=0
... : 1L
Tertiarstruktur : & 0
H
aufrechterhalten i H
| g H-N:H
e
Wasser- ~ Wasser- Salzartige Hydrophobe
stoff- stoff- Bindungen  Bindungen
bricke bricke zwischen  zwischen
zwischen  zwischen Seiten- Seiten~
Peptid- Seiten- gruppen gruppen
bindung gruppen
und Peptid-
bindung
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A hydrogen bond formed by amide NH
and CO groups. Each of these forms a
6- ﬁ—{— 8— dipole, with partial positive and negative
N H 0 charges on adjacent atoms, N, H, 0 and C
e e \ o+ have charges of approximately -0.4, +0.2,
\ c — -0.5 and +0.5, respectively. The optimum
geometry is a linear N-H---O angle and a
C=0---H angle between 120° and 180° (see
Figure 1.23). NMR experiments have shown
that there is a small covalent contribution
to the bond, because J-coupling can be
20 L observed across the hydrogen bond
=16
]
g
= The energy of an amide hydrogen bond as
z 8 a function of the N-H---0 angle.
" 1 Data were calculated for ryp = 2.1 A,
feon = 160°.
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Hydratisierung geladener Gruppen
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FIGURE 1.9.1
Melting and boiling
points of hydrides, Each
line connects atoms below
each other in the periodic
table, and the normal rule
that melting and baeiling
paints relate to molecular
weight would therefore
predict a steady rise from
| left to right. as for the
CHa/SnH; series.
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FIGURE 1.9.2

The difference in structure between ice and water. (a) The structure of ice: a three-dimensional lattice, in which every water
miokecule forms two hydrogen bonds from each oxygen and one from each hydrogen. This s enthalpically good but entropically bad,
which is why this structure is favored at low temperature. {b) The structure of water. Some ice-like regions remain, but on average the
number of hydrogen bonds per water molecule is reduced. This makes the enthalpy worse but the entropy better, Water molecules
make and break hydrogen bonds rapidly.
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Hydrophobe Oberflache in Kontakt
mit Wasser

hydrophobic molecule
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{ !5 I Introduction of a hydrophobic molecule

into water leads to a more ice-like structure
around it
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Sekundarstrukturen

* Neben lokalen sterischen Einschrankungen des
Konformationsraums, die sich im Ramachandranplot
manifestieren, sind auch nicht-bindende
Wechselwirkungen zwischen AS, die in der Sequenz nicht
benachbart sind, von entscheidender Bedeutung fir die
dreidimensionale Struktur eines Proteins.

« Zusammen mit sterischen Einschrankungen
(Ramachandranplot) flihren sie dazu, dass gewisse
regelmassige Konformationen des Polypeptidrickgrats
bevorzugt auftreten.

* In solchen Sekundarstrukturen sind insbesondere
Wasserstoffbriicken zwischen Peptidgruppen des
Ruckgrats wichtig.

Regelmalige Sekundarstrukturen

» Eine regelmassige Sekundarstruktur ist dadurch
charakterisiert, dass mehrere aufeinanderfolgende AS die
gleiche Ruckgratskonformation aufweisen, d.h. dass die
Diederwinkel ¢ und y jeweils den gleichen Wert haben.

AS/

Sekundiirstruktur [ s Windung Wasserstoftbriicken
Rechtshiindige a-Helix -57° 47° 3.6 i—>i+4
Rechtshindige 3,o-Helix ~ —49° -26° 3.0 i—>i+3
Antiparalleles 3-Blatt -139°  135° 23 i—=>ji+l—oj-1,.
Paralleles B-Blatt =119 113° 2.3 i—=ji+1l—>j+1,..
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o-Helix

+ Die a-Helix ist eine der haufigsten auftretenden
regelmassigen Sekundarstrukturen.

+ Sie wird durch Wasserstoffbriicken jeweils
zwischen dem Sauerstoffatom im Rickgrat von
AS i und dem Amidproton im Rickgrat von AS
i + 4 stabilisiert.

« Weil Proteine nur L-AS enthalten, tritt nur die
rechtshandige Form auf. Die linkshandige
Form ist sterisch ungunstig.

+ Die a-Helix wird manchmal auch als 3.6,5-Helix
bezeichnet, weil sie 3.6 AS pro Helixwindung
aufweist und jeweils 13 Atome via eine
Wasserstoffbriicke einen Ring bilden.

+ Sie ist stabiler als die 3,,-Helix, die sterisch
“gespannt” ist und daher nur in kurzen
Abschnitten auftritt.
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a-Helix “Rad”

Citrate synthase Alcohol dehydrogenase
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Wasser ausgesetzte Helix

B-Faltblatter

* In Proteinen treten p-Faltblatter ebenfalls
sehr haufig als regelmassige
Sekundarstrukturen auf.

« Sie bestehen aus einzelnen,
ausgestreckten B-Strangen, die mit
benachbarten 3-Strangen
Wasserstoffbriicken ausbilden.

+ Je nachdem, ob benachbarte Strange
parallel oder antiparallel zueinander
verlaufen, unterscheidet man parallele
und antiparallele B-Blatter.

* Im allgemeinen sind B-Blatter nicht eben
sondern rechtshandig verdreht (“twisted”).

* Die Seitenketten zeigen
abwechslungsweise nach beiden Seiten
der p3-Blattebene.
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Antiparallele und parallele B-Blatter
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Gemischt antiparalleles/paralleles pB-Blatt
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