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Jak pomiary promienia hydrodynamicznego i
lepkosci wewnetrznej moga pomac :
» wyznaczy¢ konformacje biatek?

» rozwiazac znacznie szersze
fundamentalne problemy teoretyczne?
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Czesc |
Wyznaczanie konformacji biatek
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Przyktad: fibrynogen

pH

Collapsed fibrinogen Extended fbrinogen A
malecule malecule

Adamczyk Z., Cichocki B., Ekiel-Jezewska M.L., Stowicka A., Wajnryb E., Wasilewska M., Fibrinogen conformations and charge
in electrolyte solutions derived from DLS and dynamic viscosity measurements, J. COLLOID INTERFACE SCl., 385, 244, 2012
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Fibrynogen: pytania badawcze
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Wielkoéci hydrodynamiczne do wyznaczenia

» Promien hydrodynamiczny

1

Ry =
7 B +p2tis)/3

- diagonalne (w ogdlnosci rozne) wspbtczynniki macierzy g
ruchliwosci translacyjno-translacyjnej; (u1 +p2+us)/3 = (Trutt/3)

Wzgledem ktérego punktu liczy¢ ruchliwo$c?

» Brownowski wktad do lepko$ci wewnetrzne;j
[n] = Moo + [n]®

Dla czastek niesymetrycznych: []8 =?
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Problemy koncepcyjne

» Czy Srednie brownowskie przesuniecie kwadratowe r6znych
punktéw czastki jest takie samo?

Cichocki B., Ekiel-Jezewska M.L., Wajnryb E., Communication: Translational Brownian motion for particles of arbitrary
shape, J. Chem. Phys., 136, 071102, 2012

» Jak obliczy¢ wktad brownowski do lepkosci wewnetrznej czastek
niesymetrycznych?

Cichocki B., Ekiel-Jezewska M.L., Wajnryb E., Intrinsic viscosity for Brownian particles of arbitrary shape, J. Phys.:
Conference Series, 392, 012004, 2012

» Czy promienie hydrodynamiczne wyznaczane réznymi metodami
moga istotnie sie rézni¢?

Cichocki B., Ekiel-Jezewska M.L., Wajnryb E., Hydrodynamic radius approximation for spherical particles suspended in
a viscous fuid: Infuence of particle internal structure and boundary, J. Chem. Phys., 140, 164902, 2014
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Promien hydrodynamiczny fibrynogenu - wyniki
teoretyczne

RH [nm]
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Ry zalezy od kata ¢ rozwarcia ramion (do 25%)

Adamczyk Z., Cichocki B., Ekiel-Jezewska M.L., Stowicka A., Wajnryb E., Wasilewska M., 2012
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Lepko$¢é wewnetrzna fibrynogenu - wyniki teoretyczne
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[n] silnie zalezy od kata ¢ rozwarcia ramion (do 150%))!
Adamczyk Z., Cichocki B., Ekiel-Jezewska M.L., Stowicka A., Wajnryb E., Wasilewska M., 2012
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Podsumowanie czesci |

» Analiza réwnania Smoluchowskiego pozwolita na

» jednoznaczne okreslenie wspoétczynnika translacyjnej dyfuzji
wtasnej (a zatem i promienia hydrodynamcznego) niezaleznie od
wyboru punktu niesymetrycznej czastki

» podanie jawnych wyrazen na brownowskie wktady do lepkoci
wewnetrznej czastek o dowolnym ksztatcie

» Uzyskane nowe wyniki teoretyczne byty konieczne aby wyznaczyé
zalezno$ci funkcyjne Ry(¢) i [1](¢) dla modelu fibrynogenu
» Teoretyczne relacje Ry(¢) i [n](¢) pozwalaja na oszacowanie

konformacji fibrynogenu (kata ¢) na podstawie pomiaru lepkosci
wewnetrzne;.
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Czesc
Czy S$rednie brownowskie przesuniecie kwadratowe
roznych punktow czastki jest takie samo?
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Cel: wyznaczy¢ Srednie przesuniecie kwadratowe
W(t) dowolnego punktu R(?)

Cichocki B., Ekiel-Jezewska M.L., Wajnryb E., Communication: Translational Brownian motion for particles of arbitrary
shape, J. Chem. Phys., 136, 071102, 2012

wit) = - {R(1) ~ RO)).
(...) - Srednia rbwnowagowa.

Stan czastki X = (R, Q). Rozktad prawdopodobienstwa P(X, t),
Time-dependent self-diffusion coefficient

aw(t)
ot

Czy i jak D(t) zalezy od wyboru punktu R?

D(t) =

Funkcjonalne nano i mlkroczgstkl - ‘Pmteza oraz zastosowania w innowacyjnych materiatach i technologiach (FUNANO)
M. L. Ekiel-Jezewska, 2 14



Roéwnanie Smoluchowskiego

QP(X )y = L(X)P(X,1)

ot
L(X) = Vx D) Vy

(an’aa>

Tensory dyfuzji wiasnej D oraz ruchliwos$ci p:

D(Q) = ks T n(Q?)
Predkosci ruchu postepowego i obrotowego

5 7
-5 2)

Vx

Macierz ruchliwosci
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Macierz ruchliwosci . wzgledem réznych centréw
odniesienia

W ogélnosci u zalezy od wyboru punktu (centrum) odniesienia. Prawa
transformacyjne miedzy w¢ at a center ry and the mobility u, at a
center r»:

py = pi=u",
py = i+ x (re—n),
py = pi—(r2—r)xp" x (rz—r)

(ra —r1) x pif + pi x (r2 — ry),

with the notation that for a second rank tensor A and a vector v, one
has [A X V],'j = Aikejklvl and [V X A],j = €i/kVIAkj-
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Centrum ruchliwo$ci

to taki punkt, w ktérym p! jest symetryczna.
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Wyniki

2
D() = Do + + | =V g~(D+D0)t

3| D)+ D%
2 2
v oo Ve ooy
D}, + DL Dy + Dj

gdzie

BVa=py, — p3y,  BVy=pl — ni  BVe=pg, — iy,
p=1/kgT

oraz
Di = kgTu;, fori=x,y,z

sa rotacyjnymi wspétczynnikami dyfuzji w uktadzie odniesienia, w
ktérym p'" jest diagonalna.
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Whnioski

Charakterystyczna skala czasowa T wyznaczona przez wspétczynniki
dyfuzji rotacyjnej D}

T = r?a)X(D”rD’) , gdzie (i,)) = (x, ¥), (x,2), (¥, 2).
ij

Dlat>>r,
([R(t) — R(0)]?) ~ 6Dgnmt, dlat> T,

Wspotczynnik proporcjonalnosci D¢y, nie zalezy od wyboru centrum
odniesienia i rbwna sie wspotczynnikowi dyfuzji wtasnej Dy W
centrum ruchliwo$ci,
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Podsumowanie czesci

» lle wynosi wspotczynnik dyfuzji wtasnej wyznaczony ze Sredniego
przesuniecia kwadratowego dowolnego punktu czastki?

» Dla czas6w znacznie wigkszych od skali czasowej rotacyjne;j
dyfuzji sledzenie dowolnego punktu daje ten sam wynik.
D(t) = Dem.

» Wspotczynnik dyfuzji wikasnej ma szczegdlnie prosta postac¢ gdy
punktem tym jest centrum ruchliwosci,
Dem = kgT Trul,/3.
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Whniosek koncowy

Podany zostat przyktad inspirujacej wspétpracy naukowe;j.

Odpowiedz na proste pytania o wyjasnienie teoretyczne wynikéw
eksperymentalnych wymagata rozwiazania fundamentalnych
probleméw teorii ruchow Browna. Rozwiazania teoretyczne maja
znacznie szerszy zakres stosowalnosci niz kontekst eksperymentalny,
w ktorym pytania zostaty postawione.
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