Fyz

biopolymer
Dokoncéeni interakci

Robert Vacha

Kamenice 5, A4 2.13
robert.vacha@mail.muni.cz

NERS;
sy,

P P CEITEC

&
Hana v

e

DLVO

teorie kombinuijici elektrostatickou (double-layer) a van der Waalsovu interakci pro velké
molekuly v roztocich

jmenuje se po Derjaguin a Landau plus Verweij a Overbeek
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Schulze-Hardyho pravidlo

Schulze-Hardyho pravidlo: kriticka koagula¢ni (shlukovaci) koncentrace se méni s
inverzni $estou mocninou naboje na koloidu

kriticka koncentrace z DLVO teorie:
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dosadime z definice k K2 =
kT

7682123 k5T exp(2)
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kriticka shukovaci koncentrace zDLVO je P =

pro hodné nabité Eastice kdy v > 100 mV v = tanh(zeo/4kT) ~ 1
kriticka koncentrace ~ 1/2°

pro malé povrchové potencialy v = tanh(zevy /4kT) ~ zeyo /4kT

a tedy kritické koagulaéni kocentrace ~ ~ 13 /22

Omezeni DLVO

dano pouzitim PB - teorie stfedniho pole. bez fluktuaci, rozli§eni iontové velikosti a

iontovych korelacnich efektu

Priklad

Pomoci DLVO spoctéte pfi jakém pH se z mléka stane jogurt (na syr bychom potfebovyli
jeste enzymy). MIéko je stabilni emulze pfi neutralnim pH, kde dominantni protein Casein

tvori micely pfiblizne o 100 nm velikosti a hustoté 6 krat nizsi nez Lysozym.
Vyuzijte méfeni zeta-potencialu Caseinovych micel pfi riiznych pH

-8 mV pro pH 7,

-2.5mV pro pH 5

-1.2mV pro pH 4.8

-0.5 mV pro pH 4.6

0.0 mV pro pH 4.5

+0.5 mV pro pH 4.4

Predpokadejte, Ze misto kde se méfi zeta-potencial (slip-plane) je ve vzdalenosti 2.5 nm

od povrchu micely, nebot micela je hodné méka.

Predpokladejte, Ze v mléce je Debyova stinici délka 1 nm.

Reseni




Vodikova vazba

= interakce mezi elektronegativnim atomem s volnym elektronovym parem (O, N, F, Cl, ...)
a kovalentné vazanym vodikem na jiném elektronegativnim atomu

X-H- Y

+
- relativné sila (10-40 kJ/mol) a smérové omezena "
i———Hydrogen

- nema popis jednoduchym vzorcem bond

ma dulezitou biologickou roli stabilizujici
rizna struktiry molekul: DNA, RNA, proteiny

kJ/mol

F-H-F KHF, 113
F-H---F HF oo 28.6
0O-H---0 (HCOOH), 29.8
0O-H---0 H,041i4 21
N-H---N | Melamine 25
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Solny mustek
- slozen z kombinace vodikové vazby a interakce dvou naboju
- stabilizuje struktury proteinG a jiné supramolekularni molekuly | ., Lysine
- nema vlastni popis, zavisi na pH electrostatic § 8 Hydrogen  § 8
Interactions NH onding NH
- nejcasteji glutamova a aspartova kyselina se frierect -~ fondo e
skupinou COO- a lysine nebo arginin se
skupinami NHs* a guanidinem NC(NH)2* 5@ 0V-H.©
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. Glutamic Acid Glutamic Acid
IT interakce
= interakce s delokalizovanymi elektrony v aromatickych systémech (obvzlaste kruzich),
- obvykle neni dobfe popséna jednoduchym izotropnim Lennard-Jones potencidlem
1. m— stacking - interakce mezi aromatickymi kruhy (indukovany @
dipdl-indukovany dipél, kvadrupél-kvadrupdl) - i
- dulezita pfi interakci paralelnich bazi v DNA a RNA
Sandwich  T-shaped
2. m—iont - interakce naboj-kvadrupol a naboj indukovany dipdl
-~ - mUZe mit velkost jako vodikova vazba nebo solny mlstek
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flea protozoan ~ white blood cell  E. coli T2 virus microtubule DNA  atoms in DNA
1 mm 0.1 mm 0.01 mm 1 pum 0.1 um 25 nm 2 nm 0.2 nm
Casy
vibrace vazeb 10-100fs
kolize malych molekul v roztoku 1ps
ztrata korelace rychlosti 1ps
difuze malych molekul 1 s
usporadani malych peptidt 100 ps
difuze vétSich molekul molekul 1ms
usporadani malych proteinl 100 s




Celkova interakce

celkovou interakci ziskame sectenim v§ech pfispévku

naboj-naboj, naboj-dipdl, van der Waals, ....

‘ Interakce Dosah [ Energie /KT (kJ/mol)
Kovalentni vazba 1-24 40 - 350 (100 - 900)

Vodikova vazba | 25-35 A | 2-12 {5 - 30)
Né4boj - néboj r T 16 - 30 (40 - 70)
Naboj - dipél dipole 1 4-12 (10 - 30)

Dipdl - dipdl 0 1-3 D)

van der Waals r 0 0.5-2 (1-5)

velké molekuly je nutné fesit
aproximacemi nebo numericky -
napt. pomoci po¢itatovych simulaci
metodami Monte Carlo nebo
Molekularni dynamikou
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