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OBJECTIUS

Aquesta assignatura té per objectiu I'estudi dels aspectes estructurals de
macromolécules, basicament proteines i acids nucleics. Inclou conceptes
necessaris per a la descripcié de les estructures, métodes experimentals per a
obtenir-les i aspectes teorics que les justifiquen.

PROGRAMA
TEORIA

|. PEPTIDS | PROTEINES

1.-Els aminoacids com a unitats estructurals de les proteines. Naturalesa
quimica dels polipéptids. L'enlla¢ peptidic. Classificacié de les cadenes laterals.
Modificacions de les cadenes laterals.

2.-Estructura primaria. Métodes analitics per aminoacids, peptids i proteines.
Métodes classics per a la determinacié del pes molecular i per la sequenciacio.
Fragmentacid quimica o enzimatica. Determinacié de grups terminals.
Degradacié d’Edman. Espectrometria de masses (EM): conceptes fonamentals.
Técniques d’ionitzacié en EM de biomolécules: electrosprai, desorcid per laser.
Aplicacions de 'EM tandem a la sequenciacio. Deteccié i localitzacio dels ponts
disulfur. Sintesi quimica de péptids.

3.-Estructura secundaria. Caracteristiques estructurals de I'enllag peptidic.
Propietats estadistiques de les cadenes polipeptidiques no estructurades.
Descripcié conformacional per mitja dels angles [ i [J. Diagrama de
Ramachandran. Descripcio de les estructures secundaries com a helixs. L’hélix
alfa. Altres conformacions helicoidals: I'hélix 34 i I'hélix p . Estructuresde
lamines paralllleles i antiparal-leles. Girs: classificacid. Determinacio
d’estructures secundaries per DC.

4.-Estructures supersecundaries i terciaries. Representacions topologiques.
Concepte de domini.Empaquetaments d’hélixs: heélixs supercargolades
(“coiled-coils”), farcells de 4 hélixs. Dominis de tipus alfa-beta. Dominis de tipus
beta. Estructures quaternaries. Estructures autoorgantizades: virus.

5.-Determinacié d’estructures tridimensionals per Ressonancia Magnética
Nuclear (RMN). Conceptes fonamentals de RMN. Contingut estructural dels
diferents  parametres  mesurables:desplacaments  quimics, constants
d’acoblament, efecte nuclear Overhauser. Espectroscopia multidimensional:



experiments de correlacié. Assignacié sequencial. Caracteritzaciod’estructures
secundaries per RMN. Mesura de distancies internuclears per RMN. Difracci6
de raigs X. Conceptes fonamentals. Llei de Bragg. El problema de la
fase.Substitucié isomorfa multiple. Mapes de densitat electronica. Construccio i
refinament de models.

6.-Métodes tedrics per a [lestudi de macromolécules: Aproximacions
estadistiques. Técniques de mecanica i dinamica molecular. Métodes teorics
aplicats a la ressolucié d’estructures 3D a partir de dades de RMN i de difraccio
de raigs X.

7.-Plegament de proteines. Mecanisme general de plegament de proteines.
Forces que condicionen el plegament. Termes entalpics i entropics. El paper de
I'aigua en el plegament de proteines. Cinética del plegament de proteines.
8.-Introduccié a I'enginyeria de proteines. Modificacid quimica de proteines.
Mutagenesi dirigida (aplicacions).

Il ACIDS NUCLEICS

9.-Components estructurals dels acids nucleics. Bases nitrogenades,
nucledsids i nucledtids. Nomenclatura. Estructura i propietats fisiques.
Estereoquimica. Conformacié. Caracteristiques generals de reactivitat.
Nucleotids d’interés farmacologic.

10.-Estructura secundaria del DNA. Interaccions entre bases. Interaccions per
pont d’hidrogen: aparellaments de Watson i Crick, altres aparellaments.
Interaccions per apilament. Dinamica de les interaccions entre bases: el paper
de laigua. Aparellaments erronis (“missmatching”): Importancia en processos
mutageénics. Parametres conformacionals per a descriure el DNA. Formes
dextrogires: A, B, C. Formes levogires: Z-DNA. Altres conformacions.
estructures irregulars.

11.-Estructura terciaria del DNA. Conformacio del DNA en solucié. DNA circular
i superhelicoidal. Estructures cruciformes. DNA triplex. Significacio biologica de
la varietat conformacional del DNA.

12.-Estructura de 'RNA. Estructures primaria i secundaria. Duplexs RNA-DNA.
RNA de transferéncia. Aspectes estructurals del reconeixement codé-anticodo.

13.-Cromatina. Proteines associades al DNA: histones i altres. El nucleosoma.
Estructures d’ordre superior. Modificacions del DNA i les histones i llur relacio
amb l'activacio de la cromatina
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METODOLOGIA DOCENT

La impartici6 d’aquesta assignatura es basa en a) classes tedriques on es
desenvolupa el contingut del programa de forma lineal b) classes de seminari
on es discuteixen articles de recerca actuals en el camp de l'estructura de
macromolécules. Aquestes discusions comporten la integracid6 de diferents
aspectes metodologics i descriptius. Aquests seminaris es pretén que tingui un
marcat caracter interactiu ja que els articles a comentar es donen als alumnes
amb anticipacié juntament amb questionaris que li permetin auto-avaluar la
seva comprensio de l'article. ¢) seminaris d’especialistes on persones que
treballen activament en alguns dels temes estudiats presenten als alumnes una
visid sobre el treball real en el seu camp de recerca. La utilitzacié de material
audiovisual és molt important en aquesta assignatura i es preveu l'utilitzacié
habitual de transparéencies o be diapositives i la utilitzacié ocasional de videos o
programes de visualitzacié per ordinador.

AVALUACIO

Examen final



