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* Interacoes intermoleculares:
* jon-fon.
* fon-Dipolo.
* Dipolo-Dipolo.
* Dipolo-Dipolo induzido.
* Dipolo Induzido-Dipolo induzido.
* Ligacdes de hidrogénio.
* Interacao hidrofdbica.
* Interacao atrativa total.

* Interagoes repulsivas. N i S



* Interacoes intermoleculares:

* lon-lon.
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Interacoes

* Interacoes intermoleculares:
« jon-lon:
« E simplesmente a interacdo Coulombiana:

-V:-Qle

47[607"
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* Interacoes intermoleculares:

* fon-Dipolo.
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Interacoe

* Interacoes intermoleculares:

« {on-Dipolo:
» Dipolo formado por +Q, e —0Q4:

* Uy =04
* Interacao ion-dipolo:

eV = — U1Q2

4TTEYT 2

» Para ser valido é necessario que |l < r.
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* Interacoes intermoleculares:

« {on-Dipolo:
* Dipolo formado por +Q, e —Q4:
* =
* Interacao ion-dipolo:

eV = — U1Q2

4TTEYT 2

» Para ser valido é necessario que | < r.
» Decai mais rapido que a interacao Coulombiana | "




* Interacoes intermoleculares:

* Dipolo-Dipolo.
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* Interacoes intermoleculares:

q

* Dipolo-Dipolo.

. — _ Kk
V= 4MERTS r
qz__a _qz
r
D
a, —q, o



. J Monopole
* Interacoes intermoleculares:
 Dipolo-Dipolo. — Dipole
eIV — _ _Hik2 | |
V 4‘7[607'3 J
* Podemos expandir para interagdes de multipolos: Quadrupole
eV = — Hilt2

 n € a ordem do primeiro dipolo.

* m € a ordem do segundo dipolo.
Octupole
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Interacoe

* Interacoes intermoleculares:
* Dipolo-Dipolo.

* Mas, se tivermos um angulo?

eV = — Hik2f(6)
4TET3

* f(8) =1—-3cos?8

« Valido para moléculas fixas!
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* Interacdes intermoleculares:
* Dipolo-Dipolo.
* E se as moléculas giram?

* O angulo ira mudar.

« Keesom propés a seguinte aproximacao, com uma meédia sobre os angulos:

C
« (V)= ey
.« O = __2MiK3
3(4H€0)2kT

« Essa é a chamada interacao de Keesom.

* Primeira das interacoes de van der Waals.
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Interacoes

* Interacoes intermoleculares:

* Dipolo-Dipolo induzido.
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* Interacdes intermoleculares:

* Dipolo-Dipolo induzido:
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Interacées IntermOICEHSINNN

* Interacoes intermoleculares:

* Dipolo-Dipolo induzido:
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Interacoe:

* Interacoes intermoleculares:

* Dipolo-Dipolo induzido:

» Lembrando que a; € a polarizabilidade da molécula 2.

+ E a segunda interacio do tipo van der Waals.
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Interacoes

* Interacoes intermoleculares:

* Dipolo Induzido-Dipolo induzido.
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* Interacoes intermoleculares:

* Dipolo Induzido-Dipolo induzido:

| sdo as energias de
lonizacao
 Terceira interacao do tipo van
der Waals.




Interacoes

* Interacoes intermoleculares:

* Ligacdes de hidrogénio.
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* Interacdes intermoleculares:

* Ligacoes de hidrogénio:
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* Interacdes intermoleculares:

* Ligacoes de hidrogénio:
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Figure 19-6 Principles of Biochemistry, 4/e
© 2006 Pearson Prentice Hall, Inc.
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* Ligacoes de hidrogénioo-
three hydrogen bonds 0”0

two hydrogen bonds C o
< P=0 '\ 034

T i \
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Helicase

G DNA polymmarase
! on leading strand &g
0] G O

Sp- 00— DI
O/ %\\\\\\ O
()—— (: el

Leading strand

phosphodiester DA polymerase |
bond on lagging strand
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Interacoes

* Interacdes intermoleculares:

* Ligacoes de hidrogénio:

Energia Maxima (eV) | Energia Minima (eV)

F-H---:F 1,67 0,40
O-H---:N 0,30 0,07
O-H---:0 0,22 0,05
N-H---:N 0,13 0,03
N-H---:0 0,08 0,02

* Nao ha maneira simples de descrever a ligacao de hidrogénio.

* Métodos bastante avancados falham.
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Interacoes

* Interacdes intermoleculares:

* Interacao hidrofébica.
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* Interacoes intermoleculares:

* Interacao hidrofdbica:

* Moléculas polares nao interagem com moléculas apolares.

* Ou seja, nao se misturam:

J
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Interac

* Interacoes intermoleculares:

* Interacao hidrofdbica:

* Moléculas polares nao interagem com moléculas apolares.
* Ou seja, nao se misturam.
* Mas, na escala atbmica o mundo ndo se comporta tao bem.

 Ha uma pequena solubilidade de moléculas apolares na agua.
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* Interacdes intermoleculares:

* Interacao hidrofdbica:

* Moléculas polares nao interagem com moléculas apolares.

» Qu seja, nao se misturam.
* Mas, na escala atémica o mundo nao se comporta tao bem.

« Ha uma pequena solubilidade de moléculas apolares na agua.

« Constante de hidrofobicidade:
e 7 = log >
m=log o
» S é a solubilidade da molécula no octanol.

» Sy € a solubilidade do molécula na agua.
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Interacoe

* Interacoes intermoleculares:

* Interacao hidrofdbica:
» Constante de hidrofobicidade:
* T = logi
So
» Negativo é hidrofilico.
» Positivo € hidrofdbico.
* Moléculas do tipo R — A.
« R=CHy,m =05
R = CH,CH3, m = 1.0
R = (CH,),CH;, m = 1.5
R = (CH,)3CH3, m = 2.0
R = (CH,),CH3, m = 2.5
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Interacoes

* Interacoes intermoleculares:

* Interacao atrativa total.
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Interacoe

* Interacoes intermoleculares:

 Interacao atrativa total:

» A soma das interacodes do tipo van der Waals.
» A escrita € van der Waals, pois o nome do pesquisador € Johannes Diderik van der Waals.

» As trés interacdes van der Waals tinham a forma:

» Valido para pares de moléculas.
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Interacoes
&‘ g ’#ﬂﬂr :’7 _# e .:".",L;-: %3
 Interacoes intermoleculares: E&E

 Interacoes de van der Waals: V
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Interacoe

* Interacdes intermoleculares:

* Interacoes de van der Waals: V = — =



* Interacoes intermoleculares:

* Interacoes de van der Waals: V = — ors

skin on foot pad

RS

GOVERNO FEDERA
MINISTERIC DA (TR '
CIENCIA, TECNOLOGIA [T ) =™
E INOVAGAO

MINISTERIO DA
EDUCAGAD




* Interacoes intermoleculares:

* Interacoes de van der Waals: V = — =
body mass =——p»-

3 e Y
beetle  fly = spider 2 qecko @000 ... covmoroma
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Interacoe:

* Interacoes intermoleculares:

* Interacoes repulsivas. N



Interacoe

* Interacoes intermoleculares:

* Interacdes repulsivas:

>
: " . o
* Por enquanto tratamos apenas interagcdes atrativas. o
C
« Quando aproximamos muito dois nucleos, ocorre repulsdo®
©
» O potencial de Lennard-Jones descreve isto: =
To 12 To 6 %
=)~ ()] :
r r
Repulsivo Atrativo, vdW 0
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Interacdes IntramolSEIINNN

* Otimo, agora representamos nosso gas nobre classicamente!

* O que estamos perdendo com essa aproximacao?
* Apenas o vdW e a repulsao nuclear estao sendo descritos.

* E se tivermos uma molécula que tenha dois atomos?

o-©

MakeAGIF com

* Como descrever essa vibracao intramolecular?
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Interaces IntramoleCHISHENN

* Como descrever essa vibracao intramolecular?

* Nao queremos usar a mecanica quantica...
* Vamos aproximar! O que os fisicos gostam mais do que tudo?
* Aproximacao harmoénica!

Al

2
k
’&\sﬁ‘sf ﬁ&*f ﬁ‘w’r‘o

@ F, Apnlld-KEueda 2000
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Interacdes Intramol eI

* Como descrever essa vibracao intramolecular?

* Nao queremos usar a mecanica quantica...

* Vamos aproximar! O que os fisicos gostam mais do que tudo?

* Aproximacao harmoénica! | ;
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Interaces IntramoleCHISHENN

« Como descrever essa vibracao intramolecular?

 Nao queremos usar a mecanica quantica...
* Vamos aproximar! O que os fisicos gostam mais do que tudo?
» Aproximacao harmaonica!

* Vbond = k(F - 7_')0)2
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Interagées

* E para uma molécula de agua?

I lu m J CNPEM

* Estiramento é descrito pelas ligacoes.

(1,270, 0.998, 0.000)

3
{-1.098, 0.?28, -0.000) {1.098, 0. ‘ 8, -0.000)
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Interacdes IntramolSCHIENNN

* E para uma molécula de agua?

* Estiramento é descrito pelas ligacoes.
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Interaco

* E os angulos?
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Interacdes IntramolSCHIENNN

* E os angulos?

* Qual a primeira coisa que os fisicos tentam?

* Mola! Aproximacao harmonica!
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Interacdes IntramolCCHISHENN

* E 0s angulos?

« Qual a primeira coisa que os fisicos tentam?

« Mola! Aproximacao harménica!

* Vangle = k(6 - 90)2
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* E moléculas com mais atomos?
* Vamos conferir O etano:

* Observacao uma torcao diedral.




Interacdes IntramolCCHISHENN

* E moléculas com mais atomos?

* Vamos conferir o etano:

* Observacao uma torcao diedral.
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* E moléculas com mais atomos?
* Vamos conferir o etano: 3 -
* Observacao uma torcao diedral. F
5 1
5 5
ED- H. H H
A
H
E-II] 'EIII] 12|I] 15|I] 1!|3[I

Dihedral Angle (degrees)
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Interaces IntramolSCHISIN

 E moléculas com mais atomos?

« Vamos conferir o etano:
» Observacao uma torcao diedral.

 Formas funcionais de diedros:

k -
* Vaine = 5 [¢ — ¢ol”

* Viyine = k|1 + dcos(n¢)]
* Viine = k|1 + cos(n¢ — d)]
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................
E INOVAGAOD LA W7 WAL



3

anm # ' CNPEM

il

Interacdes IntramolcCHIHENN

* E 0s sistemas com mais atomos?

* Vejamos o carbonato:

* H3 também torcoes improprias:




Interacdes IntramolCCHISIENN

e E 0s sistemas com mais atomos?

* Vejamos o carbonato:
« H3 também torcdes improprias:
 Harmonica:

* Vimp = k¢ — ¢ol’®
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Interacdes IntramoleculSiSSN

e E 0s sistemas com mais atomos?

* Vejamos o carbonato:
« Ha também torcoes impraoprias:
» Distancia:

¢ Vimp = kzdz + k4d4
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