Tabulka 2.1 Druhy molekularnich interakci

Interakce Vazebna energie
kJ.mol™

1. elektrostaticke sily

kovalentni vazba -170 az -460

iontova vazba -20 az -40

dipol - dipol -4 a7 -17

ion — dipol -4az7-17

vodikova vazba -4 az -17

CT interakce -4 az -17

2. disperzni sily -2az-4

3. hydrofobni interakce® -4

“Hodnota je vztazena ke skupiné CH,

Z hodnot vazebnych konstant K, 1ze z rovnice (2-2) vypocitat, ze pti teploté 30 — 40
°C se energie tvorby komplexu latky s receptorem pohybuje v rozmezi 8 — 13 kI.mol™. Tato
hodnota nasvédcuje tomu, ze ve vétSin€ pripadi se na tvorbé komplexi podileji slabé
interakce, pfi ¢emz vznik komplexu je obvykle vysledkem kooperativniho plisobeni interakci
ruzného typu.

Kovalentni vazby se v interakcich 1é¢iva v misté ufinku projevuji jen vyjimeéné. Takové
vazby vytvaieji obvykle ireversibilni spojeni latky sreceptorem a charakteristickym
ptikladem jsou cytostatiku typu alkylacnich ¢inidel pfi jejich reakci s nukleovymi kyselinami.

Vazby, pfi nichz se uplatiuji elektrostatické Coulombovy sily — tj. interakce mezi
ionty, iontem a dipolem a dvéma dipoly — se projevuji mezi dvéma nabitymi nebo polarnimi
molekulami. Pfichdzeji v uvahu mezi proteiny (skupiny COOH nebo NH,, po ptipadé
kvartérni amoniové skupiny), v nukleovych kyselinach a fosfolipidech se téchto interakci
ucastni fosfatové anionty, po piipad¢ sulfatové skupiny v mukopolysacharidech. V interak-
cich dipoli se zucastiuji molekuly s delokalizovanymi vazebnymi elektrony, typické jsou
vazby C=0 nebo C-X (kde X je halogen). V neposledni fadé mohou byt jejich soucasti i
polyvalentni kovové ionty, naptf. v metaloproteinasdch. Tyto interakce jsou dilezité
v pilotnich skupinach pfi detekci receptorti a jsou obvykle soucasti tzv. farmakofort, které
maji vyznam pro charakter biologického ucinku. Elektrostatické interakce jsou ovliviiovany
polarnim prostfedim, at’ jiz molekulami vody nebo rozpusténymi ionty.

Sila téchto interakci vyznamné zavisi na vzdalenosti interagujicich skupin; u interakci
ion — ion a ion — dipdl klesa s kvadratem vzdalenosti (r*), u dip6l — dipél interakei s 1.

K tvorbé vodikové vazby dochazi mezi volnym elektronovym parem elektro-
negativniho atomu a vodikem véazanym kovalentné¢ k jinému elektronegativnimu atomu,
ptevazné kysliku nebo dusiku:
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