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Apkart atomam centra simetriz€jas kovalentas saites,
veidojot kristala simetriju.

Rentgena kristalografiju lieto molekulu struktiiras noteikSanai.
Kristala izskatu attélo stereo grafiska tiklojuma veida ta ka Wulfa rezgis vai Lamberta rezgis.
Atoma punktu struktiira apraksta ar ta Millera indeksu.

Rentgena Kkristalografija proteiniem, DNS, RNS, oglhidrati, lipidi

Simetrizacijas geometrija
Simetrijas geometrija Formula Strukttra Geometrija
lineara ntja 180° CoHz H-C=C-H .

CaCoO, O /*
/’ 0= C

*ni

trigonala planara 120°  COs*

krlstala O %

lenkiska 109.47° ledus H,O o O o e

0° C p=0.9167 &/uL; blivums H ) H . \*
-100° C p=0.9257 &/1; blivums 109.47
lenkiska 105° tidens H>O o o, .

0°C p=0.9998425 ¢/pmt; blivums ,O\ 7\
+3.89°C  p=0.9999999 &/s,1; blivums H 105 H *
+25° C p=0.9970479 &/iL; blivums
trigonala piramidala :NH3
tetraedrala, tetragonala CHy4

oktaedrala, heksagonala
bipiramidala [AlI(OH)e]*




Atoma centrala simetrijas geometrija koordinativa savienojuma

K4[Fe(CN)s] Oktaedrala vai Heksagonala geometrija
Kalija heksa ciano ferats(I1) Bipiramidala

Donoru-akceptoru saite
Atomi ar nedalitu elektronu pari : ir
donori : — o akceptors centralais
atoms

ar 6 neaizpilditam O orbitalem akcepte
6 parus :
akceptors oOO ooo akceptors
un donors
N=C-: -0 0O«—:"C =N donors;

[Cu(NH3)4](OH):

tetra amino vara(ll) hidroksids

Donoru-akceptoru saite

Atomi ar nedalitu elektronu pari : ir

H
\ _H v 2+
donori : — O akceptors centralais atoms H u=N Cu- - _

\ \ N-/=7 -~ - = ==N
ar 4 neaizpilditam O orbitalém akcepte 4 parus : H/szu N~ T \ ’/
\
H

akceptors ooCu?*oo akceptors un
donors H;N: —oCu? o« :NH3 donors ;

[Ag(NH3)2]CI Lineara vai nijjinas geometrija

di amino sudraba(l) hlorids

Donoru-akceptoru saite

H

\ Hu

Atomi ar nedalitu elektronu pari : ir - Ne——] Ag+E<—:N

donori : — O akceptors centralais atoms H \

ar 2 neaizpilditam O orbitalém akcepte 2 parus : ) ) ) )
Lineara vai nijjinas geometrija
+

akceptors DA gD akceptors un Ne Ag :N
donors H3N: —o0 Ag"o«—:NH3 donor s;

Galvenie elektronu paru donor atomi ir N: un :O: divu elektronu paru 1pasnieks skabeklis



Metala jonu mMg?, Ca**, Na*, K", , , , ,, sSimetrijas geometrija cilveka organisma

[MgZ*(H20)6]* Oktaedrala vai Heksagonala geometrija
heksa akva magnija(ll) katjons Bipiramidala
Donoru-akceptoru saite ! " _ (;) o4
0o— / :
Nedalita elektronu paru : Tpasnieki atomi :O: ir H H x /H 0’- \
donori O:—0 akceptori centrala atoma Mg?* q O\Dm 2 2 O\ / ::::Mg2+‘ ’,'"/O
6 brivas orbitales ka paru : akceptori O \O /f‘:'l\E/ZIl O H O\O
u- T H \ \ I
akceptors tooMg**ooo akceptors un H-0 — 0 —
donors H20:—oMg?*o«:OHj; donors ; i
[Ca?"(H20)6]*" Oktaedrala vai Heksagonala geometrija
heksa akva kalcija(ll) katjons Bipiramidala
Donoru-akceptoru saite H\O/“
Nedalita elektronu paru : 1paSnieki atomi :O: 1ir A
donori O:—0 akceptori centrala atoma Ca?* R R
H— /C‘d H
6 brivas orbitales ka paru : akceptori O Y g
\
H
akceptors ooo Ca?"ooo akceptors un JUN
donors H20:—0 Ca*'o«—:0H; donors ; w0
[Na*(H20)s]*" Oktaedrala vai Heksagonala geometrija
heksa akva natrija(ll) katjons Bipiramidala
Donoru-akceptoru saite e H
“H /
Nedalita elektronu paru : 1pasnieki atomi :O: ir J . 0O
LN, H
donori O:—0 akceptori centrala atoma Na* /O . “Na'-- _6/
6 brivas orbitales ka paru : akceptori O " N
o+ Y
PN
akceptors oooNa*ooo akceptors un H H/ H
donors H,O:—oNa*o«:OH; donors ;
[K*(H20)6]** Oktaedrala vai Heksagonala geometrija
heksa akva kalija(ll) katjons Bipiramidala
Donoru-akceptoru saite y H
H /
Nedalita elektronu paru : 1pasnieki atomi :O: ir ] '. O\
i H
donori O:—0 akceptori centrala atoma K* /O R K- 'HO/
6 brivas orbitales ka paru : akceptori O " N \
o+ H
| O
akceptors oo K'ooo akceptors un H H/ Ny

donors H,O:—o K 'o«:OH; donors ;



[Cu2+(H20)4]2+
tetra akva vara(ll) katjons

Donoru-akceptoru saite

« H
Atomi ar nedalitu elektronu pari : ir O
donori O:— O akceptors centralais atoms Cu?* H_ / -
ar 4 neaizpilditam O orbitalém akcepte 4 parus : v \/C“
akceptors ooCu?* oo akceptors un H_/O o
donors H,O:—oCu?'0«:0H; donors; H

[Zn2+(H20)4]2+
tetra akva cinka(ll) katjons

Donoru-akceptoru saite

« H
Atomi ar nedalitu elektronu pari : ir /O
donori O:— O akceptors centralais atoms Zn>* H 2+
ar 4 neaizpilditam O orbitalém akcepte 4 parus : H™ /Zn
- H—O O—-H
akceptor ooZn“"oo akceptors un I

donors H20:—nZn*"0«:0H; donors ;

Tetraedrala vai Tetragonala geometrija :

Alkohola dehidrogenaze E.1 klase IHLD.pdb Zn?* koordiné Cys46-Cys174-His67-spirtu:
[Zn?*(S Cys)2(Ospirts)(NHis)] kompleksam neitrals nulles 1adins .

hidrida jons tunelé CH3 spirts CH3
H H H / aldehids H
3.6 A ~ C / /
H P Q NADH H _ QO protons
NAD+ \J deprotonats
attalums 5. . 5 .
“Zn. T

distance
....4.6/3/
Cys N
174 ﬁ \>
N
Hi \

2+

2+

Tetraedrala vai Tetragonala

geometrija :

spirts

Karboanhidraze E.2 klase 2VVA.pdb Zn?* koordiné His96-His94-HisHis119-iideni

[Zn**(NHis)3(Otidens)] pozitivs +2 lading kompleksam.

\
—0C
protolize

IU\

—v
protonesana

. HIS64 H /\ N' K

- \y/ N
His96 H,C \

H,C

Tetraedrala vai
Tetragonala geometrija

O (dens 263

2+



Zn pirkstu motivs DNS saistisanai 3DZY .pdb Zn?" koording Cys138-Cys135-Cys152-Cys155

[Zn** (S Cys)4]*~ negativs -2
kompleksa ladins.

Tetraedrala vai Tetragonala geometrija

Atspole hemoglobins deoxy-oxy Fe’* koordiné héma N-N-N-N-NHis63,58-0=0 tripleta skabekli
[Fe?" (N héms)a(N His63,58)(0O=O0 tripleta skabekli)] kompleksa ladins neitrals 0.
\ y Oktaedrala, Heksagonala,
/

cH. —NwQ~ \ Bipiramidala geometrija
beta Wy ol CH, ‘N 0o
His63 / ,/C\ '\ 0 O 2%,
alpha (o) O-H \ w . /4 - 3,
His58 N beta  N. 'N\ \ 9
H Hise3 ~ H " " ~C
CH, CH aehas oxy *Qs. O O-H

beta a|pha

= His92  His87
N
beta alpha

CH, His92 Hiss7




Citohroms P450 Fe'* koording héma N-N-N-N- -5 Cys432-0-0 singleta skabekli
[Fe’* (N heéms)a(S Cys432)(0 -O singleta)] kompleksa ladins neitrals 0.

N<

/
H H 0.C N
%HB%S J j;m CH,
X

N/(
hydrogen bon(:\ -~ "0

salt bridge — —u H

o smglet

\N+
H
N
V4 H
N, Arg124 salt bridge CH,

hydrogen bond

H —
\Nc_o

Oktaedrala, Heksagonal

a,

Bipiramidala geometrija:

© o

°o ~ singlet

Katalaze (EC 1.11.1.6) Fe’" koordiné héma N-N-N-N-O—-Tyr357-HO-OH peroksidu
[Fe’*(N heéms)4(O Tyr357)(HO-OH peroksids) ] kompleksa ladins neitrals 0.
Oktaedrala, Heksagonala,

* O Asn147 _
HY \03H His74 O
(1\4= 616.51 g/mol- CH,

2

N | Tyr357

Bipiramidala geometrija:

.:03~’ sH

_ He® Tt

Miozina kontrakciju Ca?* koording ¢etru glutamatu-COO- karboksilatu seSus skabek/a atomus
[Ca?" (Glu-COO)s ar 4 (Glu-O)s un divi Glu-C=0] kompleksa ladins ir minus divi 2- ...
Oktaedrala, Heksagonala,

—N-H

- och
%¥ \‘Ec

GIu

Glu

Bipiramidala geometrija:
Q Glu —

Glu



