


2 cuerpos = enlace

3 cuerpos = angulo

4 cuerpos = angulo torsional





La estructura de una molécula depende de su 
energía ya que

• la distribución electrónica define ángulos de enlaces

• existen distintas conformaciones que resultan de la rotación y 
vibración de átomos o grupos de átomos alrededor de esos enlaces



Enlaces inter-
moleculares

Enlaces

intramoleculares



Los bioquímicos estamos interesados en 
estudiar moléculas que estén relacionadas 

con procesos biológicos …

• Proteínas, lípidos, hidratos de carbono y ácidos nucleicos









Relación Estructura-Función?





La energía de una molécula esta definida

Energía = V + K
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V bonding : implica todas las interacciones que            
definen la estructura covalente de una molécula

V non-bonding: implica todas las interacciones entre átomos 
no covalentemente unidos. Abarca tanto a interacciones 

Intramoleculares

Intermoleculares



Vbonding

• Incluyen a todas las interacciones entre átomos 
covalentemente unidos

• Por los valores de energía que tienen los enlaces, son 
los términos que dominan la energía total de una molécula

• La energía de enlace se define como la cantidad de 
energía que debo entregar a mi sistema para romper ese 
enlace



V Non-bonding

• Las interacciones débiles son las que definen en 
gran medida la conformación de una molécula

• En conjunto hacen un aporte mínimo a la energía 
total de la molécula

• La mayoría de la interacciones débiles muestran una 
dependencia de la distancia entre átomos de 1/rn

• Tienen fundamental importancia en los procesos 
biológicos ya que median la interacción entre 
moléculas
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Interacciones electrostáticas
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• Incluyen a las carga-carga (n=1) y carga-dipolo (n=2)

• Son no-direccionales

• Son interacciones de largo alcance

• En general son interacciones de “superficies” ( puentes salinos)

• Si se las encuentran en ambientes no-polares generalmente 
están asociadas a una función biológica

• Dan “rigidez” a la estructura molecular 



Interacciones dipolo-dipolo
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• Se generan por una asimetría permanente en la distribución de 
cargas de una molécula. 

• La carga puede ser parcial o neta.

• Son interacciones de corto alcance

• Son vectoriales (µ=δ r ) por lo tanto altamente direccionales



Interacciones de Van der Waals

• Incluyen interacciones que implican dipolos inducidos

• Son interacciones de corto alcance

• Atractivas: Fuerzas de dispersión de London
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• Repulsivas:



Efecto Hidrofóbico

• Es el único en donde no existe una interacción atractiva mutua entre 
las partículas 

• Está dominado por el aumento en el desorden de las moléculas de
solvente

• Es proporcional al área hidrofóbica de la molécula expuesta al 
solvente





Puentes de Hidrógeno

• Implican un donor de H (D) y un aceptor de H (A)

• El donor tiene que poder polarizar el enlace D-H 

• El aceptor tiene que ser un átomo muy electronegativo con 
un par electrónico no-enlazante polarizable

• Es altamente direccional

• Es una interacción dipolo-dipolo

• Buenos donores son FH, OH, NH, SH

• Buenos aceptores son el F el O y el N.





Interacciones cation-π y π-π

• π- π Implica la interacción de orbitales π entre anillos aromáticos 
(de origen electrostático y de Van der Waals)

• Catión-π Implica la interacción entre orbitales π y un catión 
(netamente electrostática)





Cómo medimos la tendencia de 
distintos procesos a ocurrir de una 

cierta manera?

∆G = ∆H - T ∆S

∆G = cambio en la energía libre de Gibbs

∆H = cambio en la entalpía

T = temperatura

∆S = cambio en la entropía del sistema
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Proteína ∆G (kj/mol) ∆H (kj/mol) ∆S (kj/mol ˚)

Ribonucleasa -7.3 -238 -0.774

Quimotripsinógeno -32 -163 -0.439

Mioglobina -57 -175 -0.397
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K = U/N= α/1-α

α = K / (1+K)

K = exp( –(∆G°/RT))

El cambio en ∆G° de solo 6 RT (15.45kj/mol) produce un 
cambio de alfa de un 5 a un 95%

Tener en cuenta que los puentes de hidrógeno tienen una
energía promedio de unos 30kj/mol



Efecto de la temperatura sobre el 
efecto hidrofóbico











Potencial químico

µi= µ0 + RT ln (ai)

Donde ai es la actividad de la sustancia i.
El potencial químico mide la tendencia al cambio de la 
sustancia i

La relación entre actividad y concentración sólo es igual a 1 
para soluciones ideales o muy diluidas

Coeficiente de actividad = γi = ai/ci donde ci es la 
concentración.

γi = ai/ci = vtot/vavail







2                                                   Kcrow/Kw = 10-40

4                                                   Kcrow/Kw = 103-105








