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1. Mit értiink éI6 anyag alatt?

Az él6 szervezetet felépit6é anyagok. Az anyag azonban nem csupan valamilyen vegyi
Osszetételt, hanem meghatarozott el6fordulasi format, azaz szerkezetet és
kornyezetet is jelent.

2. Mit értiink szerkezet alatt?
elrendezddés, rend, rendszer, periodikus ismétlédés

molekula vs. makromolekula: a kis molekulak esetén a molekula egészét érinto
h6mozgas figyelhet6 meg, mig makromolekulak (nagy molekuldk) esetén csak a
molekularészek szintjén figyelhetd meg hmozgas.

Konstitucid, konfiguracio, konformacio

Konstitucid: Az atomok kapcsolddasi sorrendje egy molekulaban. A konstiticio csak
kémiai kotés felbontasaval valtoztathaté meg. Szemléltetésére a szerkezeti képletet
hasznaljuk.

Konfiguracio: Egy kiszemelt atomhoz kapcsolédé atomok egymashoz képesti térbeli
elhelyezkedése. A konfiguraci6é csak kémiai kotés felbontasaval valtoztathaté meg.
Szemléltetésére kiilonféle sztereokémiai modellek 1éteznek. (1asd még: Polarimetria
gyakorlat) Szerves kémiai, biokémiai szempontbdl legtobbszér a szénatom,
kisebbrészt (szubsztitualt kvaterner ammdnium-vegytletekben) a nitrogénatom
koriili konfiguracionak van jelent6sége.

Konformacié: A molekula atomjainak pillanatnyi térbeli elhelyezkedése. A
konformacid kotések felszakadasa nélkiil valtozhat.

3. A "valdsag" vs. "artists impression”

A molekularis vildgot sokszor szemléltetjik megfoghatonak tiiné abrakkal,
modellekkel, azonban mindig szem el6tt kell tartani, hogy a dolgok ezen a szinten
nem lathatok, hagyomanyos uton nem érzékelhet6k. Ha latunk egy abrat, nem csak
az a feladat, hogy megértsiik, mit abrazol, hanem az is, hogy milyen tton szereztiik
az informaciot, és azt hogyan alakitottuk at abrazolhatéva. Ennek érdekében
torekszem a fontosabb kisérletes informaciokat feltiintetni.

4. A viz tulajdonsagai és ezek jelent6sége az €16 szervezetben

A vizmolekula az oxigén hidrogénnel alkotott vegyiilete. A foldi élet minden
valészinliség szerint a vilagtenger vizes kozegében alakult ki, és ez a mai napig rajta
hagyta nyomat valamennyi (koztlik a szarazfoldi) él6lényen. A biokémiai reakcidk



vizes kozegben jatszodnak le, emiatt 1ényeges megismerni a viz fizikai és kémiai
tulajdonsagait és biologiai szerepét.

4.1. Egyetlen vizmolekula jellemz6i

A vizmolekula egy oxigénbdl és a hozza kapcsolodo két hidrogénbdl all. A H-O-H-
szog 104,5° ezért a molekula "V"-alaku; az eltérést a linearis 180°-t6l a két nemkoto
elektronpar okozza: a hidrogének és a nemkotd elektronparok egy tetraéder
csucsain helyezhetdk el. A szabalyos tetraéderre jellemz6 109°-o0s sz6gt6]l a nemkotd
elektronparok nagyobb térigénye okozza az eltérést.

Az O-H-ko6téshossz 96 pm, ami 0sszevetve az oxigén 152 pm-es van der Waals-
sugaraval azt jelenti, hogy a 120 pm sugaru hidrogén lényegében az oxigén
elektronfelhdjébe van siillyedve (1. abra, balra).

Az oxigén elektronegativitasa 3,44, mig a hidrogéné csak 2,20, igy az O-H-kotés
dipolusos. Mivel a két O-H-kotés egymassal nem 180°-os szoget zar be, a
vizmolekula permanens dipolussal rendelkezik: az oxigén fel6li félus parcialisan
negativ.

4.2. Vizmolekulak kozotti kolcsonhatasok

A viz kolligativ tulajdonsagai szamos anomaliat mutatnak, ami f6leg a periédusos
rendszerben hozza kozel elhelyezkedd nemfémek hidrogénnel alkotott
vegyiileteivel 0Osszevetve szembetilind. Vessiik Ossze példaul az olvadas- és
forraspontokat:

metan: CHg ammonia: NHz viz: H20 hidrogén-fluorid: HF
-182°C -78°C 0°C -84°C
-164 °C -33°C +100 °C +19.5°C
kén-hidrogén: H,S
-82°C
- 60 °C

A jelenség magyarazata, hogy a viz hidrogénkotések kialakitasara képes (szemben a
kén-hidrogénnel), és molekulanként két-két kétésben tud protondonorként, illetve -
akceptorként részt venni (szemben a peridodus tobbi hidrogénvegyiiletével). Mindez
er0s intermolekuldris kohézids kolcsonhatdsok kialakitasat teszi lehetévé, ami
noveli az olvadas- és forraspontot. A vizmolekuldk kozotti hidrogénkotés hossza
(vagyis a hidrogén- és oxigénmag egyensulyi tavolsaga) 177 pm, ami - figyelembe
véve a 152 és 120 pm-es atomsugarértékeket - a két nemkovalensen kotott atom
elektronfelhdjének nagymértéki atlapolasat jelenti (1. abra, jobbra).

A viz magas olvadas- és forraspontja miatt a szilard, folyékony és gaz
halmazallapotban is el6fordul a természetben.




Jégben a viz kristalyos formaban, nagy tavolsagra kiterjedd rendezett szerkezetben
fordul el6. A szerkezetet a hidrogénkotések tetraéderes elrendezddése hatarozza
meg. A jégben a viz térkitoltés nem "szoros", idegen molekulak épiilhetnek a jég
szerkezetébe ugynevezett vizklatratot képezve. A jég szerkezetét a periodikus
rendezettség feltérképezésére alkalmas rontgen-krisztallografiaval ismerhettiik
meg.

Folyékony fazisban egyfel6l mint megboml6 tetraéderes kristaly értelmezhet6 a viz
szerkezete. Ujabban azonban nagy hangsily helyezédik a vizklaszterek, vagyis tobb
vizmolekulabdl allo, tobbé-kevésbé stabil asszociatumok kutatasara (2. abra). Ezek
megismerése jelenleg is élénk kutatasi teriilet, példaul a kotési tulajdonsagok
feltérképezésére alkalmas infravoros-spektroszkodpia segitségével.

A hidrogénkotések lehetséges szama (egy molekula 4 kotést 1étesit, tehat 2 kotés /
molekula) nem azonos a hidrogénkotések tényleges atlagos szamaval (1,2 kotés /
molekula 100 °C-on), raadasul a kotések idében sem allandéak (1010 felszakadas /
sec 0 °C-on).

A hidrogénkotések ideiglenes felszakadasa mellett jelentds a viz autoprotolizise is,
amely a vizes kozegli sav-bazis-reakcidk értelmezésének alapja.

4.3. Vizmolekulak kdlcsonhatasa mas anyagokkal

A viz kardindlis szerepét jelzi, hogy a tobbi anyag oldhatdsagat els6sorban hozza
képest hatarozzuk meg: hidrofil és hidroféb anyagok.

A hidrofil anyagokkal a viz dipolusos (elektrosztatikus), illetve (megfelel6 O vagy N
pillératomok jelenlétében) hidrogénhidas kélcsonhatasba lép, mindez magyarazza a
viz szolvatacios képességeit, illetve a viz makromolekulak szerkezetében betoltott
szerepét.

A hidroféb anyagok esetén nem a vizzel képzett kotésnek, hanem a hatarfeliileten
létrejovd nagyobb vizrendezettségnek van szerepe (entropikus hatas), ami az ilyen
feltiletek csokkenésének kedvez (hidroféb kélcsonhatas, micellaképzodés).

5. Nukleinsavak szerkezete
5.1. Nukleinsavak elsddleges szerkezete: konstiticio (és konfiguracio)

A nukleinsavak irdnyitott heteropolimerek, melyek monomerjei a nukleotidok.
Felirds mddja: foszfat-5'-pentdz(bazis)-3'Meghatarozasa szekvenalassal torténik.
(3. abra)

5.2. Nukleinsavak masodlagos szerkezete: bazisparosodas (4. abra)
DNS: antiparallel kettds hélix modell (B) (Watson és Circk, 1953, 5. abra)

A-DNS: jobbmenetes spiral (C3'-endo): alacsony nedvességtartalom, homopurin,
homopirimidin, (RNS-kett6shélix)



B-DNS: jobbmenetes spiral (C2'-endo): leggyakoribb

Z-DNS: balmenetes spiral: nagy sokoncentracio, bakterialis DNS

(6. abra)

5.3. Nukleinsavak harmadlagos szerkezete: konformacio
Szuperhelicitas (7. abra)

5.4. Nukleinsavak negyedleges szerkezete: pl. kromatin, riboszéma
6. Fehérjék

A fehérjék (proteinek) iranyitott heteropolimerek, melyek monomerjei a biogén
aminosavak. Az aminosavak a fehérjékben peptidkotéssel kapcsolédnak egymashoz.

6.1. Fehérjék els6dleges szerkezete: konstitucié (és konfiguracio)

A fehérjék elsddleges szerkezete alatt az aminosavak kapcsolddasi sorrendjét értjiik.
Jelolése torténhet egy- vagy harombetiis kéddal. Abrazolas esetén az amino vég
balra, a karboxil-vég jobbra keriil. Az elnevezés ennek megfelel6en az amino-végrol
(N terminalis) indul. Pl. a Ser-Gly-Ala jel6lés esetén a szerin aminocsoportja szabad,
karboxilcsoportja pedig a glicin aminocsoportjaval alkot peptidkotést stb.

Az sem volt sokaig egyértelmd, hogy a fehérjék makromolekuldk vagy inkabb
kolloidalis asszociatumok, tobben hitetlenkedtek, hogy ekkor a molekulat stabilan
egyben lehet tartani. A stabil, meghatarozott molakulatomegli fehérjemolekulak
létezését ultracentrifugalassal és elektroforetikus vizsgalatokkal bizonyitottak (8.
abra). A konkrét aminosavsorrendet kémiai szekvenalassal hatarozzak meg
(els6ként az inzulint: Sanger 1951)

6.2. Fehérjék masodlagos szerkezete: intramolekularis réovidtavi konformacio

A masodlagos szerkezetek a polipeptidlanc roévidtava (legalabb harom
aminosavegységre kiterjed6) rendezettségét jelentik, amit a polipeptidlanc
gerincatomjai kozotti hidrogénkotések stabilizalnak. Kiemelt jelentsége van a -N-
Ca-C-N- kotések diéder szogének (9. abra). Ezek a szogek csak meghatarozott
értékeket vehetnek fel stabilan sztérikus okobol, amit a Ramachandran-fliggvény
szemléltet (10. abra). F6bb szerkezetek: parallel és antiparallel béta-reddk, (jobb
menetes) alfa-hélix (i + 4 -> i), béta-kanyar (11. abra). Meghatarozasuk
rontgenkirsztallografiaval, CD-(cirkularis dikroizmus-)spektroszképiaval torténhet.

6.3. Fehérjék harmadlagos szerkezete: intramolekularis hosszutavu konformacio

A harmadlagos szerkezet az egy polipeptidlancb6l all6 fehérje teljes
haromdimenzids térszerkezete, stabilizalasaban a hidroféb kélcsonhatasok jutnak
f6szerephez (13. abra). Meghatarozasa rontgenkrisztallografiaval vagy NMR-
technikaval torténik.



6.4. Fehérjék negyedleges szerkezete: intermolekularis konformacié

Tobb  polipeptidlancbdl (alegységbdl) all6 fehérjék esetén értelmezziik,
meghatarozasa a harmadlagos szerkezethez hasonl6 (14. abra).

6.5. Fehérjeszerkezet kialakulasa: folding

A folding természetesen és kisérletesen is végrehajthatd. A fehérjeszerkezet
szamtalan lehetséges konformacié koziil alakul ki (Levinthal paradoxon). A
denaturalt szerekezet egyfajta energia-felszinen halad a kiilonféle konformacios
allapotokon keresztiil a nativ formaig (12. abra).

7. Befejezés

7.1. Honnan erednek a biomolekulak?
7.2. Biomolekularis homokiralitas

8. Szamitasi feladat

Mennyivel emelkedik meg egy kocka alaki egykilogrammos viz"csepp”
hémeérséklete, ha gomb format vesz fel? y = 72 m]J/m?, ¢ = 4180 J/(kg'K), p = 1
g/cm3.

Mekkora lenne a hdmérsékletvaltozas egy 2 kg-os kocka gombbé alakulasa esetén?
Hogyan lehetne fliggvénnyel kifejezni a valtozast?



