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Nekovalentinės sąveikos Nekovalentinės sąveikos 
baltymuosebaltymuose

● Van der Valso (Van der Waals) sąveika
● Vandeniliniai ryšiai
● Hidrofobinė sąveika
● Elektrostatinė sąveika
● (Jonų­ elektronų sąveika)



  

Van der Valso (Van der Waals) Van der Valso (Van der Waals) 
sąveikasąveika

● Traukos jėgos:
– dipolio – dipolio sąveika
– dipolio – indukuoto dipolio sąveika
– dviejų indukuotų dipolių sąveika

● Atostūmio jėgos
– elektronų orbitalių atostūmis, paaiškinamas 

Paulio principu

● Ryšio energija: 0.4—2.0 kJ/mol (0.1—0.5 
kcal/mol)



  

Van der Valso (Van der Waals) Van der Valso (Van der Waals) 
sąveika (2)sąveika (2)

V. Adrian Parsegian Van der Waals forces: a handbook for biologists..., Cambridge 
University Press, 2006, psl. 6

Keesom'o sąveika:

U=−
CKeesom

r 6

Debajaus (Debye) sąveika:

U=−
CDebye

r 6

Londono dispersinės jėgos:

U=−
C London

r 6

+

­



  

Vandenilinės jungtysVandenilinės jungtys

● Energija 20 — 40 kJ/mol (5 —10 
kcal/mol)

● Ilgis 2.8 – 3.1 Å

● Kryptingos:

Donoras: Akceptorius:

H O

H

iki 90°

Finkelšteinas, Pticinas, Baltymų fizika (А. В. Финкельштейн, О. Б. Птицын, 
Физика белка, Москва, КДУ, 2005), psl. 41—47

ne daugiau 
20­30°
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O H O
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2.1 Å



  

Hidrofobinė sąveika Hidrofobinė sąveika a laa la  
KarshikoffKarshikoff

Andrey Karshikoff Non­covalent interactions in 
proteins, Imperial College Press, 2006, p. 99



  

Hidrofobinė sąveika Hidrofobinė sąveika a laa la  
FinkelšteinFinkelštein

А. В. Финкельштейн, О. Б. Птицын, Физика белка, 
Москва, КДУ, 2005, psl. 61 ir toliau



  

● Amino rūgšties perkėlimo į hidrofobinę 
aplinką laisvąją energiją (ΔG

t
) galime 

suskaidyti į glicino perkėlimo ΔG
t
Gly ir 

šoninės grandinės perkėlimo energiją 
(hidrofobiškumą) Δg

t
:

HidrofobiškumasHidrofobiškumas

Gt=Gt
Glygt

A. Karshikoff Non­covalent interactions in proteins;
Y. Nozaki, C. Tanford J. Biol. Chem. 1971 p. 2211



  

Hidrofobiškumas ir pavirčiaus Hidrofobiškumas ir pavirčiaus 
plotasplotas

● Efektas adityvus ir skirtingoms šoninių 
grandinių dalims

● Hidrofobiškumas proporcingas alifatinės 
grandinės tirpikliui prieinamam paviršiui



  

Tirpikliui prieinamas paviršiusTirpikliui prieinamas paviršius

V. Adrian Parsegian Van der Waals forces: a handbook for biologists..., Cambridge 
University Press, 2006, psl. 108



  

Elektrostatinė sąveikaElektrostatinė sąveika

● Kulono (Coulomb) dėsnis
● Debajaus­Hiukelio (Debye­Hückel) teorija
● Borno (Born) lygtis
● Puasono­Bolcmano (Poisson­Boltzmann) 

lygtis



  

Kulono (Coulomb) dėsnisKulono (Coulomb) dėsnis

F=k0

q1q2

r2
k0=

1
40

=9⋅109
[m/F ]

 0∇
2=−

E
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Solvatacijos energijosSolvatacijos energijos

+

+ ε = 1

ε = 78

Sferiniam jonui: Borno formulė

Bet kokios formos dalelei:
P­B lygties sprendimas

Gtransfer=116
q2

r

1
2

−
1
1





  

Krūvių pasiskirstymas aplink Krūvių pasiskirstymas aplink 
molekulęmolekulę
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0∇ r ∇=−

Puasono lygtis:

0
∇r  ∇=−p−∑

i

z ici0e
−
zi

kT

Bolcmano pasiskirstymas:

i=z ici=z ici0e
−
z i

kT



  

Baltymų jonizacijos Baltymų jonizacijos 
pusiausvyrospusiausvyros

Lehninger 1998, II leidimas, p. 131



  

Lokalios pK reikšmėsLokalios pK reikšmės

H

H

H

H+

+

⇆

⇆
⇆

⇆

In aqua:

⇆ ΔG = 0ΔG2

ΔG = -RTlnK = 2.3RTpK
pK = -lg K

ΔG1

ΔG ?

P­B sprendinys 1 P­B sprendinys 2
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