Biofizica



CURS 2

Elemente de fizica atomului si moleculei, structura, interactii si legaturi moleculare, aplicatii
in biofizica



Elemente de fizica atomului si moleculei

numerele cuantice « stari de echilibru.

Pozitiile electronilor si energia atomului pot fi caracterizate de 5 parametri denumiti
numere cuantice, cu ajutorul carora orbitalii pot fi deosebiti intre ei.

n - numarul cuantic principal (valori posibile: numere intregi, pozitive 1,2,3,...20); exprima

din punct de vedere fizic pe ce péatura se gasegste electronul respectiv ( cat de departe de
nucleu si ce energie are electronul)

| - numarul cinetic orbital (valori posibile: numere intregi 0,1,2,...n-1, unde n este numarul
cuantic principal; exprima, din punct de vedere fizic, forma pe care o are orbitalul

Si descrie, practic, distributia spatiala de sarcina negativa din jurul nucleului;

m, - numarul cuantic magnetic (valori posibile: numere intregi —I, -1+1,....-1,0,1,...+l; exprima
modul in care electronii interactioneaza cu campuri magnetice externe;

s - numarul cuantic de spin (valori posibile in cazul electronilor: + 1/2)

m¢ — numd&rul cuantic magnetic de spin (are doué valori posibile: #1/2);



Elemente de fizica atomului si moleculei

Principiile formarii materiei

1. Principiul lui Pauli: intr-un atom nu pot exista 2 sau mai multi e” cu
toate numerele cuantice identice



Elemente de fizica atomului si

2. Principiul energetic: orbitalii* sunt ocupati in
ordinea cresterii energiel (1s<2p<3d)

*orbital = nor electronic (probabilitatea de
existenta a electronului in invelisul electronic)

3. principiul lui Hund: orbitalii sunt ocupati mai
intai de electronii cu spin paralel (+1/2) si
apoi de cei cu spin antiparalel (-1/2)

moleculel




Elemente de fizica atomului si moleculel

MOLECULE

Se formeaza prin stabilirea de
legaturi intre doi sau mai multi atomi:

* biatomice
« acelasi element (H,, O,)
« elemente diferite (NaCl)

 poliatomice
 acelasi element (C,, P:)
+ elemente diferite (H,0O)

« monomeri: nucleotide (ATP)
aminoacizi (alanina)



Elemente de fizica atomului si moleculel

MACROMOLECULE biologice

*Acizi nucleici: macromolecule informationale formate din
nucleotide

*Proteine: macromolecule functionale formate din lanturi de
aminoacizi

Lipide: macromolecule structurale formate dintr-un cap hidrofil si
0 coada hidrofoba

*Glucide: macromolecule energetice formate din compusi
hidroxicarbonilici



Elemente de fizica atomului si moleculel

Bioelemente
21 elemente esentiale impartite in trei grupe:

-grupa | - elemente abundente (60%):
C,H, O,N

-grupa Il - elemente putin abundente (39%):
P, S, Na, K, Ca, Mg, CI

-grupa Il - elemente rare (1%):
Fe, Ni, Cu, Zn, Co, Si, Mn, B, I, Va



Elemente de fizica atomului si moleculel

Legaturi moleculare

legaturi covalente;

legaturi ionice;

legaturi (pun{/) de hidrogen;

legaturi van der Waals;

legatura metalica

legaturi metalo-organice

legaturi hidrofobe



Elemente de fizica atomului si moleculel

Legatura ionica

« de mare distanta (orbitalii atomici nu se intrepatrund)

* nu este dirijata spatial (forta electrica are simetrie sferica)

* nu se satureaza (un ion nu interactioneaza numai cu un alt ion)
* puternica* (E,, > sute kJ/mol)

*Taria unei legaturi se obtine prin comparatia cu energia miscarii termice kT

kT =4.28-10%'J / molecula = 2.58kJ / mol



Elemente de fizica atomului si moleculel

Legatura covalenta

* de mica distanta (orbitalii atomici se intrepatrund pentru a
forma orbitali moleculari)

« dirijata spatial (se pot forma molecule cu configuratii diferite)

* Se satureaza (se pot pune in comun numai un numar limitat de
electroni)

* puternica (E,, > sute kJ/mol)



Elemente de fizica atomului si moleculel

Legatura metalica

Se formeaza prin punerea in comun a electronilor de valenta
de catre atomii retelei cristaline

-atomii se afla in pozitii fixe (nodurile retelei)

-electronii comuni se deplaseaza liber printre nodurile retelei
(nor electronic)

-puternica



Elemente de fizica atomului si moleculel

Legatura metalo-organica

Combinatie de legaturi ionice si covalente

Se manifesta ca o forta de atractie intre ionul metalic si anumite parti
ale moleculei ce il inconjoara (cu afinitate pentru acel ion)

Depind de :
eafinitatea elementelor implicate
estructura moleculei

ereactiile in care este implicata molecula
econcentratie



Elemente de fizica atomului si moleculel

van der Waals

 legaturile van der Waals se datoreaza
iInteractiei momentului dipolar al unei molecule
cu momentul dipolar al alteia.

 chiar si intre moleculele care nu au un moment
dipolar permanent pot aparea forte de tip van
der Waals ce au ca sursa momentele dipolare
Instantanee ale moleculei respective.

 legaturile van der Waals sunt legaturi de
atractie la distanta medie si de respingere la
distanta foarte mica.

* nu sunt legaturi directionale si saturabile.



Elemente de fizica atomului si moleculel

van der Waals

E ll ~260-+280 pm
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Mo- distanta de echilibru
A - atractie
R - respingere




Elemente de fizica atomului si moleculel

legaturile (puntile) de hidrogen

« legaturile (puntile) de hidrogen se
formeaza intre un atom de hidrogen,
care este deja implicat intr-o legatura
covalenta si un alt atom ce are caracter
electronegativ, atom ce face parte, la
randul lui, dintr-o legatura covalenta.

 caracter ionic/covalent

« este o legatura slaba.

- este o0 legatura saturabila @ si
directionala.



Elemente de fizica atomului si moleculel

legaturile (puntile) de hidrogen

Legatura covalenta

- = = ' Legatura de hidrogen




Elemente de fizica atomului si moleculel

Legatura (interactia) hidrofoba

Generata de entropie gggg —0 aa O=<



