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Nekovalentines sgveikos
baltymuose

e Van der Valso (Van der Waals) saveika
» Vandeniliniai rysiai

« Hidrofobiné saveika

 FElektrostatiné saveika

e (Jonu-mr elektronu saveika)



Van der Valso (Van der Waals)
sgveika
» Traukos jégos:
- dipolio — dipolio saveika
- dipolio — indukuoto dipolio saveika
- dvieju indukuotuy, dipoliu saveika
e Atostumio jegos

- elektronu orbitaliu atostumis, paaiskinamas
Paulio principu
» RySio energija: 0.4—2.0 kJ/mol (0.1—0.5
kcal/mol)



Van der Valso (Van der Waals)
sgveika (2)
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V. Adrian Parsegian Van der Waals forces: a handbook for biologists..., Cambridge
University Press, 2006, psl. 6



Vandenilines jungtys

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

e Ilgis 2.8 - 3.1 A

<« 1.8A > <« 19A » < 2.1A »
O—H---0 N—H---0 N—H---N
<« — 28A > <« 29A — > <« — 31A >

* Kryptingos:
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- 3 /7 ‘\
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ne daugiau iki 90°
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FinkelSteinas, Pticinas, Baltymu fizika (A. B. ®unaKesbimterH, O. B. [ITHIBIH,
dusuka b6enka, Mocksa, K11y, 2005), psl. 41—47



Hidrofobine sgveika a la
Karshikoff

Andrey Karshikoff Non-covalent interactions in
proteins, Imperial College Press, 2006, p. 99



Hidrofobine sgveika a la
Finkelstein

A. B. ®duakesabirrtend, O. B. IItuneg, dusuxka beaka,
Mocksa, RIIY, 2005, psl. 61 ir toliau



Hidrofobiskumas

 Amino rugsties perkeélimo i hidrofobine
aplinka laisvaja energija (AG) galime

suskaidyti i glicino perkélimo AG *V ir

soninés grandinés perkélimo energija
(hidrofobiskuma) Agt:

AG,=AG;”+Ag,

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



Hidrofobiskumas ir pavirciaus
plotas

» Efektas adityvus ir skirtingoms Soniniu
grandiniu dalims

» Hidrofobiskumas proporcingas alifatinés
grandineés tirpikliui prieinamam pavirsiui
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Elektrostatine sgveika

Kulono (Coulomb) désnis

Debajaus-Hiukelio (Debye-Huickel) teorija
Borno (Born) lygtis

Puasono-Bolcmano (Poisson-Boltzmann)
lygtis



Kulono (Coulomb) desnis

F=k, 1% -1 _910%mF

r'z 0_4:7TEO

eeoVip=—p



Solvatacijos energijos

Sferiniam jonui: Borno formulé

e=1
—1169 (L1, '
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Bet kokios formos dalelei:
P-B lygties sprendimas




Kruviy pasiskirstymas aplink
molekule

Puasono lygtis:

eoV(e(T)Vo)=—p
® =

‘ Bolcmano pasiskirstymas:




Baltymy jonizacijos
PUSIaUSVyros
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Lehninger 1998, II leidimas, p. 131



Lokalios pK reiksSmeés

In aqua: AG = -RTInK = 2.3RTpK
pK = -lg K

s~ o b N

T aG, T ag, ' ac=0

P-B sprendinys 1 P-B sprendinys 2




	Slide 1
	Slide 2
	Slide 3
	Slide 4
	Slide 5
	Slide 6
	Slide 7
	Slide 8
	Slide 9
	Slide 10
	Slide 11
	Slide 12
	Slide 13
	Slide 14
	Slide 15
	Slide 16

