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Kako se lepijo povrsine med seboj?

S povecanjem
sticne povrsine
- mnozica
Sibkih sil

5 micrometers

== 1/ okoncina gecka
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Kako se lepijo povrsine med seboj?

preko izlo¢anja
smol, sladkorjey, ...

okoncina muhe
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Osnovne sile

gravitacijska
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V molekularnem svetu prevladujejo interakcije na
osnovi elektrostatskih sil.

Digizyme
Yu elLife 2016
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Elektroni: nosilci elektrostatskih interakci

* Elektroni imajo negativen naboj.

* So zelo lahki delci, zato so porazdeljeni okoli mnogo tezjih jeder s i
pozitivnim nabojem. Elektroni tvorijo elektronske oblake/orbitale.

* V molekuli dveh razlicnih atomov prevzame eno jedro v povprecju vec

VVVVV

negativnega in pozitivhega naboja, nastane fiksen elektricni dipol.

o O 4—>+0._

* TeziSCa nabojev se razmaknejo tudi pod vplivom zunanjih
elektricnih polj. Tako nastanejo inducirani elektricni dipoli,
njihova jakost je odvisna od polarizabilnosti molekule ().
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Privlacne (W < 0)

Kako dalec sezejo elektrostatske interakcije? i

odbojne (W > 0)!

e (Coulombova) interakcija med dvema nabojema (e):

€1€2
r o W =
d Ateegr
* med nabojem in dipolom (u):
e1Uy
W = >cos(@)
- d © uZ — ezd

g, ... influencna konstanta (8,9 10712 As/Vm)

€ ... dielektri¢nost snovi
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Privlacne (W < 0)

Kako dalec sezejo elektrostatske interakcije? i

odbojne (W > 0)!

* med dvema fiksnima dipoloma:

2
W CcOS ...
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Van der Waalsove interakcije

* Dipolne interakcije na osnovi polariziranih elektronskih oblakov

Vedno
priviacne!

, ‘. 2.2
* Dvadipola // 4 !\4&) W o — w
Vo ro kT
; .o ufa
* Dipol + induciran dipol r\&; P W _ 1=
Rotating T'6
. ‘ a’
* Dva inducirana dipola o o W o« ——
16
T : , , 1
* Pri majhnih razdaljah vedno prisoten odboj! W o +—
r

(izkljucitveno nacelo: dva enaka delca ne moreta biti na istem mestu ob istem casu)

Laboratorijska biomedicina — Molekularna biofizika




Kvantno-mehanske interakcije

* Kovalentna in koordinativna vez

e co-valence: atoma si delita elektronski par @ @ orbital overlap @
. . . . —— “regular” covalent bond
* vvezni orbitali se nahajata dva elektrona z

razlicnim spinom bital overl
_ P . o _ Q @ orwp <@> dative covalent bond
* negativna elektrona vezeta pozitivni jedri

* kovalentna vez: vsak atom prispeva po en elektron
* koordinativna vez: en atom prispeva oba elektrona

» akceptorji koordinativne vezi pogosto prehodne
kovine s prostimi d orbitalami

hemoglobin HO™ %0 o7~on
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Kvantno-mehanske interakcije

* Vodikova vez

* pozitiven proton povezuje dva negativna
elektronska para (vezni in nevezni)

* POgoji:

* elektronegativnost donorja in akceptorja protona

* kratke razdalje (0,2 nm)

 Zakaj T vrelisca H,0 najbolj odstopa od trenda?

. Vodikove vezi

150
H,0
* tri jedra v ravni liniji (sicer odboj med el. oblaki) e
50
3 HF
P i e i Wdasa —
g NHs o SbH;
£ ’ :l:an
. —100 PH; =W j{lir,{;«/'/
HCl” & GeHy
—150 C‘H4 //// ‘ Slfi,l
=200 ] | ' |
Period
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3’ | 5
. .. i !
Kvantno-mehanske interakcije Y B
"Gt H y e S
o / e [} i m \ N\d
* & 0 N—<: N\=N 0 ?HA
0]
* Vodikova vez o e o=p—0
- 5 s
* pozitiven proton povezuje dva negativna ° Z ° (/—\<N _____________ AR N\CS\
elektronska para (vezni in nevezni) C &, o — = 0 Cf‘
Onmmmmmmmeee- H—N
* pogoji: | : Jy
* elektronegativnost donorja in akceptorja protona > ¥

* kratke razdalje (0,2 nm)

 trijedra v ravni liniji (sicer odboj med el. oblaki)

* Klju€no vpliva na strukturo vode, proteinov, DNA,
polisaharidov ...

hydrogen —— - %
bonds
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Kako mocCne so posamezne vezi?

* V molekularnem svetu primerjamo energije interakcij s termi¢no energijo (kT) :

pri T=310K (37°C) je kT = 0.0267 eV ~ 1/40 eV

energija* razmerje proti kT
interakcija
kJ/mol eV kT
kovalentna 200-900 2—9 80-350
lonska 400-800 4-8 150-300
van der Waalsova 2—velika 0.02—velika 1-veliko
vodikova 5-25 0.05-0.25 2-10
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V: Doseg elektrostatskih interakcij

* Na kaksni razdalji med ionoma postane elektrostatska energija zanemarljiva?

* Primerjaj to razdaljo s povprecno razdaljo med ioni v fizioloski raztopini.
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Doseg elektrostatskih interakcij skrajsa “sencenje”

Ucinek elektricnega polja, ki ga ustvarjajo

elektricni naboji (ali dipoli), se lahko zmanjsa e e
zaradi nasprotnega elektricnega polja drugih

molekul, ki se zaradi prvega delno uredijo:

* gibljivi dipoli v snovi (polarno topilo) % W = €162
€ ... dielektri¢nost snovi 4‘77,'8807"
(zrak: 1, organske snovi: 2—-10, voda: 80)
e gibljivi naboji (ioni v raztopini)
€162 _
D ... Debyeva razdalja (1/x) o = e r/D
pri fiziolodkih pogojih ~0,7 nm 477:8807"
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Hidrofobna “interakcija”

* nekatere vrste molekul se ne mesajo z vodo

(npr. nepolarne alkilne verige lipidov), ker z .}”“P”“E o
molekulami vode ne tvorijo dovolj moc¢nih ® .0 4 ®.. @
privlacnih interakcij (elektrostatskih ali H-vezi) @ @ O :
: : ®
* priraztapljanju takih molekul bi morala voda ®e . ®e
pretrgati svojo mrezo H-vezi, kar je energijsko T 1

(in entropijsko) neugodno (~4 kT/nm?)

* molekule take snovi voda izrine skupaj, da 0o® %9
zmanjsa sticno povrsino, npr.: ® @
e olje na vodi ®
o | o®
* lipidni dvosloj ®
* zvijanje, porazdeljevanje in agregacija proteinov
e agregacija nanodelcev ...
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Agregacija proteinov v fibrile

\
&4
L) 9 7
SR A
27.\' \
7
Mnozica ,’\ifi | g
patofizioloskih problemov 1/ ’#w ‘__I
povezanih z agregacijo M_en x - . %
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VVdor ogljikove nanocevke v membrano

Mnozica
novih nanomaterialov z

nepredvidljivimi vplivi

Full atom MD (+ABF): POPC + 5 nm SWCNT, 150 ns
Kraszewski PLOS ONE 2012
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” polimernega nanodelca v membran

janje

“Raztapl

: 10 ps

¢as

=

imern

ija po
odpadkov

Degradac

ig,

POPC + 11xPS100 ver

Coarse-grained MD

premer delca 7 nm, 1-10 ms
Rossi J Phys Chem Lett 2014
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Mikroskopija na atomsko silo (AFM) - slepi s pali¢ico vidi

 konica tipala drsi po povrsini

* premike tipala spremljamo

preko premikov laserskega Detector and
v . v feedback
zarka, odbitega od povrsine electronics
tlpala Photodiode
* za sliko potrebno vrsticno Laser
skeniranje vzorca /

* na ravni povrsini lahko
doseze atomsko locljivost

> Cantiliever
Sample surface & tip

PZT
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Kaksne so sile vezi med proteini in v proteinih?

* na tipalo je vezan ligand ali en
konec proteina

\ L : 4 = |
(funkcionalizacija), drugi na / y (' — cantilever —7 4{7 7 f
podlago ; ¥ ¢ interacting partners 3 »‘-—-'x :‘i 3‘l
. . . . ug T N metalloprotein —» (: ?* P>
* tipalo odmikamo in spremljamo | . — { \ |
. L5 T iezoelectri
potrebno silo B g postoner . | |
(“force spectroscopy”) W @ © T |
e zlomi v krivulji predstavljajo 7
. . 3
raztrganje vezi med oz. v ) - ek s

Force (pN)
Force (pN)

Iy
<.
>

molekuli; sile 1-100 pN, premiki
1-100 nm

@ @ @

Extension (nm) Extension (nm)
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Opticna pinceta - slap nas ne pusti iz strzena

e Ce imajo delci razlicen lomni
koli¢nik kot okolica, se zarki
pri prehodu skozi delec lomijo

* ker fotoni spremenijo smer (a) (b)
(gibalno kolic¢ino), delujejo na
delec s silo v nasprotno smer

 delce vleCe v goriscCe zarka,
kjer je tok fotonov najved;ji

 omogoca sile do 100 pN, kar
zadoscCa za premagovanje
Sibkih medmolekularnih vezi

l laser light in
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V: Kaksna je energija vezi, ki drzijo strukturo proteina?

- Jf% g H?kwg

‘n
Force

50 nm

Extension
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Kako vlecejo molekularni motorji?

801
L : : __ 6ot
* z opti¢no pinceto lahko spremljamo g
. . . . 5 40..
drobne premike kroglic v pasti zaradi 2
korakov posameznih molekularnih 3 20 J
motorjev vzdolz vlakna a g
e doloCanje dolzine korakov (10 nm) in ) ]
X i - 0 0.1 0.2
vleCne sile motorja (3 pN) Tims (8)
d —
miozin, aktin, ATP Nk g
_ 'kﬁﬂ éza-
/ }. s - 0 1 . . : ;l : :
Force (pN)

* V: Primerjaj delo pri enem koraku z
energijo hidrolize ATP (30 kJ/mol)

Number of events
o «w o
|
h
1
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Kako se celice pritrjujejo na podlago?

* monocit na zilnem endoteliju ENDOTELIJ

 pritrditev z mnozico Sibkih vezi
preseze silo opticne pincete
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