Konformace molekul

Molekuly o shodném strukturnim vzorci se mohou li§it svym konkrétnim tvarem. Je to proto, Ze
skupiny spojené jednoduchou vazbou vii¢i sobé mohou rotovat. Vyznamné jsou pak ty hodnoty
torznich uhll (viz thel mezi rovinami na obrazku), pro néz energie molekuly nabyva minima.
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Terminologicka pozndmka: pokud nejde jednu variantu molekuly pfedélat na jinou pouze otacenim
kolem vazeb, nybrz je nutno néjakou vazbu rozbit (typicky kdyz se jedné o vazbu dvojnou, jako
Vv ptipadé téchto cis/trans-but-2-enui nize), netika se takovym variantam konformace, ale

konfigurace.
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Zastoupeni jednotlivych konformert v latce se fidi Boltzmannovym rozdélenim:
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kde E je rozdil energie i-té a nejnizsi konformace.

Hierarchie ruznych druh izomera
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-konstituéni izomery maji stejny sumarni vzorec, ale jejich atomy jsou vazbami pospojované
odlisn¢ X Stereoisomery: jejich atomy jsou pospojované stejné, ale lisi se geometrii

-enantiomery jsou si zrcadlovymi obrazy X diastereomery nejsou zrcadlovymi obrazy (maji napf. vic

chiralnich atomii)
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D-Erythrose

-konformery mezi sebou lze pievadét pouze rotacemi vazeb -> rotamery se lisi pouze rotaci kolem

jediné vazby

rotacni bariéra: aktivacni energie nutna ke zméné konformace rotameru

Priklady

ethan
2 rotamery: zakrytova konformace (~ maxima, nestabilni) X nezakrytova konformace (~ minima,

stabilni)
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Konformace ethanu v Newmanové projekci
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Zavislost energie pri rotaci kolem vazby C.C v ethanu



cyklohexan
Obvykle se mluvi o dvou konformacich - vanickové a zidlickové - ale je jich vic:
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1)zidlicka je energeticky nejvyhodnéjsi, 2)“half-chair, 3)“twist-boat™, 4) boat (=vanicka)
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Konformace butanu v Newmanové projekci
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Zavislost energie pri rotaci kolem stiedové vazby C-C v butanu

Zakrytova konformace (theta=360°) méa nejvyssi energii, je labilni. Globalni minimum (theta = 180°)
se nazyva ,,nezakrytové-anti.

Konformace DNA
Jsou znamy 3 konformace double-helixové DNA: A, B a Z (na obr. zleva doprava).

A-DNA je pravotociva stejné jako B-DNA, ale je tlustsi, kompaktnéjsi. Jejimu formovani napomaha
dehydratace. Base-pairy se nachazi mimo osu, takZe uprostied je kanalek. Jeji pfitomnost in vivo je
neprokazand, ale existuji naznaky.



Z-DNA zatim in vivo také nebyla definitivné prokazana, ale ma se za to, ze by mohla mimo jiné hrat
roli pii uvoliiovani napéti vznikajiciho pii transkripci a replikaci (¢ili totéz, k ¢emu slozi
topoisomerazy), protoze je (narozdil od A- a B-DNA) levotociva.

U DNA lze také pozorovat riizné konformace ribozového cyklu. Ackoli se rib6za pro zjednoduseni
zpravidla znazoriiuje planarné, ve skutecnosti se od planarity vzdy vice ¢i méné odchyluje.
Pro popis jejiho "zkrabaceni™ (puckering) se pouziva konvence endo/exo. Uvazme nejpve
rovinu vymezenou atomy O, Cr, C« (na obrazku srafovan¢). Nachazi-li se pak dany uhlik ve
stejném poloprostoru vymezeném touto rovinou jako uhlik Cs, nazveme jej endo-, v opa¢ném
pripadé jej nazveme exo-.

c N Obré. 7: Konformace ribézového cvkiu
(puckering neboli "zkrabaceni”).
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Proteiny
Proteiny mohou existovat v mnoha konformacich, pfi¢emz jen n€které z nich molekule umoziuji

vykonavat jeji biologickou funkci. Proteiny se ¢asto skladaji samy nasledkem hydrofobniho efektu,
jejich vysledny tvar vSak také zavisi na vlastnostech rozpoustédla, ptipadné pfi skladani mohou
asistovat specialni proteiny jménem chaperony.

lllustration of the main driving force behind protein &J
structure formation. In the compact fold (to the right), the
hydrophobic amino acids (shown as black spheres) are in
general shielded from the solvent.

Slozi-li se protein $patné, je bud’ inaktivni (a pak je ozna¢kovan ubiquitinem a degraduje ho
proteazom), nebo se zméni v prion (Spatné slozeny protein, ktery je nefunk¢ni, nedegradovatelny a
fetézove indukuje stejny misfolding i u ostatnich molekul stejného druhu) a zabije vas (Creutzfeldt-
Jakobova nemoc, kuru, scrapie).



