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Ковалентные связи – общие электроны 

молекула H2O 



Нековалентные связи –  
почти все остальные химические связи 

1902    Nebenvalenzbinding 
1937    Zwischenmolekulare Kräfte 
1954    Intermolecular interactions 
1974    Nonvalent interactions 



Водородная связь 

Аэрогенная связь 
Галогенная связь 

Пниктогенная связь 
Халькогенная связь 

Тетрельная связь 
Икосагенная связь 

Литиевая связь 
Бериллиевая связь 

Разные виды невалентных взаимодействий 



Человеческое тело держится прежде всего 
за счет невалентных взаимодействий 

Невалентные связи слабее ковалентных: 

• легко образуются и распадаются 
• свойства зависят от внешних условий 
• определяют очень многое 



«Мягкая сила» – достижение результата  
за счет взаимной привлекательности 

Джозеф Най 
1980-е годы 

«Облако тэгов» Института 
химии 2021 

Желаемый результат – создание новых 
полезных веществ и материалов 



Много слабых взаимодействий 
делают Velcro прочным 



Много слабых взаимодействий 
держат ящерицу на потолке 

10 мкм



Много слабых взаимодействий 
делают клейкую ленту липкой 



Кевлар: полимерные цепи, 
сшитые водородными связями 



Нейлон: полимерные цепи, 
сшитые водородными связями 



1508 1940 1970-е 

Миска с водой Оргстекло pHEMA 

     H2O + SiO2 

2000-е 
Силикон-гидрогель 

Эволюция контактных линз 

• до 60% H2O 
• cмачивается 
• прилегает к глазу  
• пропускает O2 



Практические применения  
невалентных взаимодействий 

• Новые материалы 

• Новые молекулярные функции 

• Новые катализаторы 

• Новые лекарства 



Самовосстанавливающийся полимер 

+ 

+ 

проф. Р.М. Исламова 

отдельные 
цепи 

цепи, сшитые 
координационными связями 

ACS Appl. Polym. Mater. 2023, 5, 892 

NiCl2 
CoCl2 

= 



проф. Р.М. Исламова 

Самовосстанавливающийся полимер 

Применение: изоляция проводов, которая может сама 
устранить повреждение электрическим пробоем 

ACS Appl. Polym. Mater. 2023, 5, 892 

после самовосстановления 

после разрезания (CoCl2) 



+ = 

доц. А.Ю. Шишов 

Глубокие эвтектические растворители 

диклофенак ментол 

100% 
диклофенак 

100% 
ментол 

тв.тело 
тв. 

тело 

жидкость 
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ГЭР 
жидкость 

J. Mol. Liquids 2018, 272, 738 

премия Президента РФ 2022 



упорядоченный кристалл хаотичная жидкость 



Глубокие эвтектические растворители 

техническое 
масло 

экстрактант 
бетаин 

примеси 

Yao et al., Chem. Eng. J. 2017, 326, 620 

ГЭР 
легко отделить  

и 
рекуперировать 



Металлоорганические люминофоры 

проф. Е.В. Грачева Inorg. Chem. 2016, 55, 3351 

эффективные светодиоды (лучше OLED) 

со сдвигом без сдвига 



Металлоорганические люминофоры 

проф. Е.В. Грачева Inorg. Chem. 2020, 59, 244 

+ (CH3)2CO 

сенсоры на летучие токсичные вещества 

* люминесценция при освещении УФ (351 нм) 



Галогенные связи устраняют запах 

акад., проф. В.Ю. Кукушкин Nature Comm. 2020, 11, 2921 

этот и другие изоцианиды  
отвратительно пахнут 

ничем особенно  
не пахнет 

почти не пахнет – можно работать  
в обычной лаборатории 

галогенная  
связь 



Галогенные связи стабилизируют взрывчатку 

Landenberger et al., J. Am. Chem. Soc. 2015, 137, 5074 

DADP 
пероксид ацетона 

взрывчатка 

TITNB  
трииодотринитробензол 

взрывчатка 

ко-кристалл 
устойчив к механической детонации 



Гель на основе галогенных связей 

Meazza et al., Nature Chem. 2012, 5, 42 

2% по массе 

водородные связи 

галогенные связи 

Метанол/вода  
+ 1% по массе 
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водоросли в воде 

коричная кислота 

           Синтез красителей 
           Синтез сахарозаменителей 
           Солнцезащитные средства  

мицеллярный раствор 

Triton X-114 

Racheva et al., Sep. Purif. Technol. 2018, 202, 76 

«Дойка водорослей» (microalgae milking) 



Органокатализ 

проф. Д.С. Болотин J. Org. Chem. 2022, 87, 4569 

металлокатализ 
изоляция от атмосферы 
и следов воды 

органокатализ 
орг. молекулы, невалентные  

связи с реагентами 

85% биологически активных веществ содержат гетероциклы 

катализатор 

2021 



Поиск лекарств 
невалентные взаимодействия  

с белками и нуклеиновыми кислотами 

белок (мишень) молекулы-кандидаты активный комплекс 



проф. М.Ю. Красавин Eur. J. Med. Chem. 2019, 182, 111642  

† 16 февраля 2023 

Карбоангидраза человека (КАЧ) 

селективное  
ингибирование 

выбранного  
изоморфа 

(терапия глиомы) 

проф. Д.В. Дарьин 

КАЧ I 9.2 
КАЧ IV 9.6 

КАЧ I 7797.0 
КАЧ IV        0.7 

КАЧ I 886.7 
КАЧ IV     0.3 

∼ 30 kDa 
15 изоформ 

 Ki (нM) 



ст. преп. Е.Ю. Тупикина Org. Biomol. Chem. 2022, 50, 5551 

Квантовая химия – селен-содержащие ферменты 

GPx-1 
223 AA, 24 kDa 

Asn159

Trp158

Thr47

Gly46

Sec45

Gln80

HOOH           H2O 

защита организма от 
окислительного повреждения 

Sec45 
SeOH и HOOH 

удерживают и настраивают  
∼20 невалентных связей  

 

глутатион 
пероксидаза 

Se 



Anderson et al.,  
Acta Cryst. 2004, D60, 1008 

Фотоактивный желтый белок (PYP) 

PYP 
125 AA, 14 kDa 

проф. П.М. Толстой 

почему протоны 
расположены именно так? 

 λ = 445 нм 

кофактор 
фоторецептор 



~390 nm 446 nm 

проф. П.М. Толстой J. Phys. Chem. B 2021, 125, 5874 

модели водородных 
связей и их цепочек 

Фотоактивный желтый белок (PYP) 

итоговая модель кооперативности 
водородных связей 

1 водородная связь  
поглощение в УФ 

2 водородные связи 
настраивают  
поглощение  

в синей части  
спектра 



проф. П.М. Толстой 

1AAM from PDB (AspAT from E.coli with bound PLP) 

AspAT 
396 AA, 43 kDa 

Аспартатаминотрансфераза (AspAT) 
витамин-B6-зависимый фермент 

участвует в разложении аминокислот в печени 

PLP 
витамин B6 

McPhalen et al., J. Mol. Biol. 1992, 225, 495 

что активирует этот 
атом углерода? 



проф. П.М. Толстой 

Аспартатаминотрансфераза (AspAT) 

J. Am. Chem. Soc. 2013, 135, 18160 

модели водородных 
связей и их цепочек 

итоговая модель кооперативности 
водородных связей 

1 водородная связь  
частичная активация 

2 водородные связи 
полная активация 

0 водородных связей 
нет активации 



The chemistry of this century is 
expected to be largely driven 
by noncovalent interactions 
 
               Organizers of 1st International  
                  Conference on Noncovalent  
                                             Interactions 
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