
AZ ÉLET MÁTRIXA:
GYENGE KÖLCSÖNHATÁSOK 

VIZES OLDATBAN

• Kovalens kötések erőssége:  300-700 kJ/mol
– C-C: 356 kJ/mol (1,54 Å);  O-H: 460 kJ/mol

• Gyenge kölcsönhatás:  0,5-40 kJ/mol
– ionkötés, hidrogén-kötés, van der Waals-kötés, 

hidrofób effektus
• Hőmozgás (kT) 25oC-on:  2,5 kJ/mol

• Ionos kötés (sóhíd, sókötés)
• ≈20 kJ/mol; távolságfüggés: 1/r; kötéshossz: ~0,25 nm
• nem direkcionális

• Hidrogén-híd 
• donor csoport (nagy elektronegativitású atom: pl. –OH, =NH)

• akceptor atom (pl. O, N, S)

• 10-20 kJ/mol;  kötéshossz: 0,25-0,30 nm
• erősen direkcionális (részben kovalens jelleg)

E=kq1q2/Dr D:dielektromos konstans  (Dvakuum=1;  Dvíz=80), 
q: töltés (Coulomb); k: arányossági tényező

(azonos töltések: taszító kölcsönhatás)
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• van der Waals kötések
• dipól-dipól  (1/r3)
• dipól-indukálta dipól  (1/r5)
• London-féle diszperziós  (1/r6)
• erősség: 0,5-10 kJ/mol; kötéshossz: a két vdW-sugár

összege (0,2-0,3 nm)
• sztérikus (szerkezeti) komplementaritás!



Gyenge kölcsönhatások
• Hidrofób effektus

– A hidrofób molekulák a vizes fázisból mintegy 
kizáródnak.  Ily módon a víz termodinamikai 
szabadsága növekszik, mivel nem kell a különálló
hidrofób molekulák körül rendezett, kvázi-
kristályos „klatrát” struktúrát létrehozni. Tehát a 
szabadenergia csökkenése (az interakció) a víz 
entrópiájának növekedéséből adódik.

– erősség:  <20 kJ/mol (egy – CH2 – eltávolítása vizes 
fázisból: -3 kJ/mol)

MOLEKULÁRIS FELISMERÉS 
GYENGE KÖTÉSEKKEL

Ha  ∆E = 4,2 kJ/mol,  T = 298 K  (R = 8,3 J/mol/K)
• 1 gyenge kötés → Lk/Lt = 0,84
• 2 gyenge kötés → Lk/Lt = 0,97
• 3 gyenge kötés → Lk/Lt = 0,994
• A kötés stabilitása (a kötött molekulák aránya, Lk/Lt) 

exponenciálisan növekszik a kötés erősségével.

L + P LP (L: ligandum, P: fehérje)

A Boltzmann-eloszlás alapján:
Lsz/Lk = e-∆E/RT

Lk/Lt = Lk/(Lk+Lsz)

(Lsz és Lk: szabad és kötött ligandum)

LIGANDUM KÖTÉS ERŐSSÉGE
k1L + P LP
k-1

Kd=[L][P]/[LP] Kd: disszociációs állandó (10-3 – 10-15 M)

Ka=[LP]/[L][P] Ka: affinitás (M-1) (kötési állandó)

Kd = 1/Ka Kd = k-1/k1

2 x 10-5Ca2+kalmodulin

Kd (M)LigandumFehérje

3 x 10-6Ca2+kalmodulin
4 x 10-10gp41anti-HIV Ig
1 x 10-10inzulininzulin receptor
1 x 10-15biotinavidin

(Kd > 1 µM, gyenge kötés)

(Kd < 1 nM, igen erős kötés)



Direkt kötésábrázolás:
Nem-lineáris regresszió

ν n

meredekség = 1/Kd

ν
/[L

]

Scatchard ábrázolás:
Lineáris regresszió

_
ν = nY = n[L]/(Kd+[L])

_
ν : ligandum kötődés mértéke; 
n: független kötőhelyek száma

Y = [LP]/([P]+[LP]) = [L]/(Kd+[L])
Y: szaturáció
(kötőhely relatív telítése)

_                          _
ν /[L]= 1/Kd(n – ν )

[L]

ν

Kd

n

A VÍZ SZEREPE

• SZERKEZET 
– Polaritás (dipólus momentum:  1,85 debey)
– Intermolekuláris hidrogén-híd hálózat
– ha a H-hidak erőssége ~5%-kal más lenne, nem lenne élet a Földön

– Jég: hatszögű kristály, tetraéderes elrendeződés
4 H-híd / molekula

Kisebb sűrűségű (0,92 g/ml) mint a víz 

– Folyékony víz: 15%-kal kevesebb H-híd  
~3,4 H-híd / molekula

– fluktuáló szerkezet (2x10-11 sec)



• UNIVERZÁLIS OLDÓSZER
– Hidrofil anyagok:  hidrát burok (2-4 nsec)

Gyengíti az ionos és H-híd kötéseket

– Amfipatikus (amfifil) molekulák: micella, kettős hártya
– Kolligatív tulajdonságok (oldott anyag hatása; ozmózis)

– Hidrofób anyagok:  klatrát szerkezet

IONEGYENSÚLYOK

• Víz disszociációja:
H2O  H+ + OH–

H+ + H2O H3O+

• Proton jumping (“ugrálás”):  
a H-híd hálózat következménye 
Gyors proton transzfer reakciók 

• Egyensúlyi állandó:

Keq = [H+] [OH–] / [H2O]

• Sav-bázis reakciók: (Brønsted & Lowry, 1923)

HA + H2O       H3O+ + A–

Kw = Keq [H2O] = [H+] [OH–] = 10–14 M2

• Víz ionszorzata: (25oC)

H3O+:  konjugált sav (proton donor); 
A–:  konjugált bázis (proton akceptor)



• Sav-bázis egyensúly:

Ka = Keq [H2O] = [H+] [A–] / [HA]

• Henderson-Hasselbalch egyenlet:

pKa =  – lg ([H+] [A–] / [HA]) = – lg [H+] – lg ([A–] / [HA])

pH = pKa + lg ([A–] / [HA])

Ka:  savas disszociációs állandó (ionizációs konstans)

• Biokémiai pufferek:
• TRIS: pK = 8,1
• HEPES: pK = 7,5
• MOPS:  pK = 7,2
• borát: pK =  9,2, stb...

“Good” pufferek

• Biológiai pufferek:
– bikarbonát

CO2 + H2O H2CO3 K= 3x10-3

H2CO3 H+ + HCO3- pK1= 3,57
– foszfát: pK2 = 7,2
– hisztidin: pK = 6,1;  anzerin (β-Ala-His): pK=7,04 
– Fehérjék (disszociábilis oldaláncok révén)

• Titrálási görbék, amfolitek, poliamfolitek

pH:   1 6  14
GLY +NH3–CH2–COOH +NH3–CH2–COO– NH2–CH2–COO–

nettó töltés:  +1 0 –1

• Izoelektromos pont  
(pI)
pIGly = ½ (pKa1 + pKa2)

• Izoelektromos pont    (pI)
pIGlu = ½ (pK1 + pKR) = 3,22

• Izoelektromos pont    (pI)
pIHis = ½ (pKR + pK2) = 7,59



• Biokémiai rendszerekben négy másodlagos, gyenge kötés (0,5-40 kJ/mol; v.ö. 
kovalens kötések >300 kJ/mol) szerepét kell kiemelni: ionos kötések 
(sóhidak), hidrogén kötések, van der Waals kötések, valamint a hidrofób 
effektus (ahol az „interakciót” a víz entrópiájának a növekedése okozza).

• A molekuláris felismerést, a makromolekulák térszerkezeti stabilitását a fenti 
gyenge kötések biztosítják. A biomolekulák interakcióját általában a Kd-vel
(disszociációs állandó) jellemezzük (10-3-10-15 mol/dm3).

• A víz polaritása és hidrogén-kötés létrehozó képessége alapján az „élet 
mátrixa”. A víz univerzális oldószer. Hidrofil, hidrofób és amfipatikus
molekulák viselkedése vízben. 

• A víz disszociációja, a pH skála, gyenge savak és bázisok. A Handerson-
Hasselbach egyenlet alapján egyrészt egy disszociábilis csoportot tartalmazó
molekula vagy funkciónális csoport protonáltsági (ill. deprotonáltsági) 
mértékét, másrészt a gyenge savat vagy bázist tartalmazó oldatok pH-ját 
számíthatjuk ki, amennyiben ismerjük az adott csoportok pK-ját.

• A biológiai és biokémiai pufferek (gyenge savak és konjugált bázisuk) 
jelentősége abban áll, hogy „védik” makromolekulák térszerkezetét a 
disszociábilis csoportjaik  protonálódása/ deprotonálódása okozta 
változásoktól.

• A titrálási görbék illetve a savas disszociációs állandók (pK) ismeretében az 
amfolitek izoelektromos pontja kiszámitható.


