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X -

ARG47:N -
ARG47:NH1-
PAD377:02D-
SER48:0G-
HIS51-NE2 -
HI551-NE2 -
LEUZ200:N-
GLYZ202:N-
VAL203:N-
PAD377:03B-
ILE224:N-
PAD377:03D

PAD377:N7N -

VAL294:N-
PAD377:N7N
PHE319:N-
ARG369:NH1-
ARG369:NH2-

H - Y

ARG47:H --- PAD377:01N
3ARG47:HH11--- PAD377:01A
PAD3771:HO2N---SER48:0G

SER48:HG--- PAD377:02D
HIS51:HE2--- PAD377:03D
HIS51:HE2--- PAD377:02D
LEU200:H--- PAD377:03B
GLY202:H--- PAD377:02A
VALZ03:H--- PAD377:02N
PAD377:HO3A--- ASP223:0D2
ILE224:H--- PAD377:N3A

PAD377:HO3N--- ILE269:0
PAD377:H71N --- VAL292:0
VAL294:H--- PAD377:03D
PAD377:H72N--- ALA317:0
PHE319:H--- PAD377:07N
ARG369:HH12--- PAD377:01N
ARG369:HH22--- PAD377:01N

X-H (A)

2.36
2.06
2.45
2.32
2.05
2.83
2.58
2.74
2.25
2.50
2.78
1.98
2.17
2.67
2.03
191
2.41
2.74

Seznam kratkych kontakti (<3 A) H---O a H---N mezi derivatem CPAD
kofaktoru NAD* a vazebnym mistem v alkohol dehydrogenaze (pdb 1adc)

X-H---Y (%)

159.44
146.82
119.55*
134.29
158.90
105.63 *
135.52
145.37
160.322
80.55*%
150.68%*
155.47
156.55
172.36
155.03
160.72
161.22
145.96

* Pfitihlech X-H---Y < 120° repulze X---Y vyvaZuje pfitailivou elektrostatickou
interakci H---Y. Navic je kviili slabému piekryvu nevazebného orbitidlu na atomu Y
a antivazebného orbitalu vazby X-H kovalentni slozka vodikového miistku
oslabena. Vodikovy miistek je tudiZ velmi slaby. Pfi ihlech X-H---Y =90° se

jiz zpravidla nejedna o pfitaZlivou interakci.

** Akceptor je m-systém adeninu

Viz dva nasledujici diapozitivy



Kovalentni slozka H-mustku:
Vznika prekryvem orbitalu volného el. paru na akceptoru A s antivazebnym
orbitalem vazby D-H. Silné zavisi na uhlu D-H---A!

(v nasem seznamu ma donor D znacku « X » a akceptor A znacku « Y »)

HD &+ D: Donor atom
o A: Acceptor atom

H: Hydrogen atom




Schématické znazornéni vodikovych vazeb mezi
derivatem CPAD kofaktoru NAD* a aminokyselinami ve
vazebném misté v alkohol dehydrogenaze (pdb-kéd 1adc)
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viz nasledujici diapozitiv



***V zadani ulohy e) « RozSifte vyhledavani na kontakty C-H---Y (tedy X = C),
pridejte je do seznamu kontaktt oddélené »

jsem nevzal v Uvahu, ze soubor soufadnic 1adc neobsahuje vodikové atomy vazané
na atomy uhliku, takZe je vyhledavanim kratkych odstupt H---N nebo H---O
nenajdete.

Vyhledavat kratké kontakty mezi vazbami C-H na jedné strané a elektronegativnimi
atomy (O,N) na strane druhé je tedy mozné jen na zakladé vzdalenosti C---N a C---O.
Kratké vzdalenosti C---N pod 4 A, (takZe né&které kontakty H---N jsou < 3 A) ma uhlik
CD1 methylové skupiny postranniho retézce aminokyseliny isoleucin ILE269 s
dusikovymi atomy Sesticlenného kruhu adeninu v molekule CPAD. Takové interakce
mezi prakticky nepolarnim atomem vodiku (takto hovorime o atomu nesoucimu témer
nulovy parcialni pozitivni naboj; rozdil elektronegativit pro C a H je 2.5-2.1=0.4) a
aromatickym kruhem cyklické skupiny pozorujeme Casto v krystalovych strukturach
organickych sloucenin. Jsou to ukazkoveé pfiklady Londonovych interakci.

Tuto ulohu jesté prodiskutujeme na prednasce 14.12.2023, takze si na ni prosim
pfipravte pripadné dotazy.



