Laboratorio de Quimica Tedrica y Computacional Fisicoquimica Moderna

PROYECTO N° 7

Interacciones proteina-proteina: estudio de las caracteristicas estructurales de la unién
antigeno-anticuerpo en el complejo entre un Fab y la proteina p24 de la capside del virus
del HIV.

La alta afinidad y especificidad de la unién de los anticuerpos con antigenos extrafos
resultafundamental en la determinacion de la respuesta inmune en animales. Los estudios
estructuralesdan valiosa informacién sobre este fendmeno que permite entenderlo mejor, y muchas
vecesutilizar el conocimiento obtenido en el proceso de desarrollo de vacunas y herramientas
dediagndstico. Son pocos los casos para los que se dispone de una caracterizacién experimental
delcomplejo antigeno-anticuerpo y de los fragmentos integrantes en forma aislada. Una de
estascontadas excepciones la representa el estudio del complejo entre el fragmento (Fab) del
anticuerpol3B5 y el antigeno que genera su produccién, la proteina p24 componente principal de la
capsidedel virus causante del HIV.

Objetivo: Analizar las caracteristicas del cambio estructural que acompana a la formacién
decomplejo antigeno-anticuerpo (Fab13B5-p24) y caracterizar las interacciones que median
dichaformacién, utilizando las propiedades fisicoquimicas introducidas en este curso.

Se proporciona a los estudiantes copia del siguiente articulo:

1. Mutual Conformational Adaptations in Antigen and Antibody upon Complex Formation between
an Fab and HIV-1 Capsid Protein p24. Moénaco-Malber, Berthet-Colominas, Novelli, Battai,
Piga,Cheynet, Mallet & Cusack. Structure, 2000, 8, 1069.

Instrucciones generales: Realice una busqueda de informaciéon adicional sobre el tema
queincluya la obtencién de las estructuras cristalograficas o cualquier otro tipo de dato
estructuraldisponible. Escoja uno o mas métodos de los introducidos en el curso para realizar el
estudiosolicitado, fundamentando en base a que elementos realiza su elecciéon. Elabore un
protocolodetallado (en el que se indique si es necesario construir las estructuras a estudiar o si las
mismasse obtienen de archivos, si es necesario realizar optimizaciones de geometria o calculos
single-point, etc.) y como procesaria la informacién a obtener. Recuerde incluir en el informeescrito
las referencias bibliograficas consultadas.

La fecha limite para la entrega del reportegrupal es en la semana del 8 al 14 de noviembre.

Tutor asignado: Alicia Merlino



