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Olbaltumviela iidens kanals Aquaporins 1 AQP1 eritrocitu §iinu membrana: A. studijas p&tijums ar:
< 8 -

ChemScape MDLi moz = RasMol LL-(; MAGE w— & FireFox aplikaciju. Risinajumi:
Uzdevums: AquaporinlLatAtbildes.doc htdocsLocal http://aris.gusc.lv/ChemFiles/Aquaporins/AguaPorinl.htm
RSU Ara Kaksa 2025 péettjums Sui H, Han BG, Lee JK, Walian P, Jap BK University of
California, Berkeley Nature. 2001 1J4N.pdb monomérs un 1j4nbiol.pdb tetra mérs.

1. Lietojot Backbone Display iesp&ju, noradiet N-terminala domé&na sakuma aminoskabi
... Metl... un C-terminala doméns beidzas ar aminoskabi .............. Ser249. ? Cik aminoskabes
veido AQP1 akvaporina 1 polipeptida virknes 1J4N.pdb primaro struktiiru... 249...?
2. Nosauciet un paskaidrojiet kada uzbuve AQP1 molekulam, E7 klases transporta enzimiem
un akvaporinu transportétos substratos?....H20O, ....O», ....NO, ....CO ir nelielas neitralas......... :
molekulas un membranas iebuivéti olbaltumvielu kanali............ ;
3. Kads skaits alfa spirales veido akvaporina 1 polipeptida molekulu?......9 alfa-spirales.

H1, -2, H3, H4, H5, H6, H7, HB, HE.

4. Vai akvaporins 1 satur beta struktiiras beta plaksnites no beta virkném? né nesatur..........
5. Cik ceturtgjas 4° strukturas doménus 3° struktiiras subvienibas un cik tres€jas 3° struktiiras
domeénus ar sekundaram 2° struktiiras sub vienibam ir atrodamas dotaja akvaporina 0 molekula?
Kada tipa sekundaras 2° struktiiras segmenti ir atrodami un neatrodas akvaporina?
....4 tetra m@ra vienibas;.....8 Alfa-spirales; nav-paralélo beta virknu...................coceeen.
6. Izvélng Distance tetra méra augstums un platums angstrémos ir: ....49.A..... 68-60.A....
7. Izméra kanala garuma distanci un $auraja regiona platumu angstrémos? ...39.A.. .35-23.A.
8. Definét olbaltumvielu strukttiras: pirmé&jo, otréjo, tres€jo un ceturtejo!
Pirmgja (1°) struktiira ir poliméra polipeptida lineari saistitu aminoskabju virkne.........................
Otrgja (2°) ir salocita pirm€ja poliméra virkne alfa........... unbeta......ccovrnenee. otr€jas struktiiras
Tres€ja (3°) ir salocitas alfa & beta otr&jas struktiiras vienibas globulas un fibrilas......................
Ceturtgja (4°) ir ar pieciem starp molekulariem spekiem saistitas globulas un fibrilas
tres$gjas struktliras vienibas..........cceevevrvveneeniieneennns

5 Cik ceturtgjas 4° struktiiras doménus 3° struktiiras subvienibas un cik tres€jas 3° struktiiras
domeénus ar sekundaram 2° struktiiras subvienibam ir atrodamas dotaja akvaporina 1 molekula?
Kada tipa sekundaras 2° strukttiras segmenti ir atrodami un Kuri nav akvaporina?

........ 4 tetra méra vienibas;... 9 Alfa-spirales; nav-paralélo beta virknu....................

6. IzveIn€ Distance tetra meéra augstums un platums angstrémos ir:........ 48.A....T7-58.A...........
7. Izméra kanala garuma distanci un ieejas regiona platumu angstrémos! .....28.A........ 23.A
8. Cik tidens molekulu skabekla atomu O atrodas kanala akvaporina 1 AQP17................ 10......

9. Kuri 15 aminoskabju hidrofobie atlikumi kanala siena virza @idens plismu viena rinda ka
sakrautu ielu no 6 H>O un tuvu pie alfa spiralem H1, -2, HB, H4 un H5? .........
Phe24....,11e25....,11e29....(H1),Phe58....,11e62....(" 1 2),Ala75....,Leu77....(LB)
Val81....,Leu85....(HB),Val155......,Leul51......(H4),
llel72......, llel74......, Vall78......(H5), 11e193......(LE);
10. Kuras divas hidrofobas aminoskabes tiesi preti iestaditas NPA (aspargins, prolins, alanins)
divu simetrisku pret&ji veérstu tidens Iiniju molekulu ielu regiona? Respektivi, NPA motiva ir
simetrisks alfa pus-spiralu HB/HE hidrofobs kontakts ar: Pro79........ un Prol95 ......

NPA (Asn, Pro, Ala) Asn78,Pro79,Ala80 un Asn194,Pro195,Alal196
11. NPA (Asn, Pro, Ala) motiva aminoskabes ar Leu77(LB), 11e193(LE) sasaurinajuma dala ar
tdenraza saitém apgriez idens molekulu: Leu77....(LB), Asn194....., Asn78...., 11e193....(LE)
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12. Cetras aminoskabes divas hidrofilas viena pusé kanalam bet divas citas hidrofobas otra puse

kanalam veido (aromatisko un arginina sasaurinajums) Ar/R sasaurinasanas vietu? ...............

Argl97........ , His182......... hidrofilas un.............. Phe5S........ ,Cys191......... hidrofobas .

vestibila no ekstra celularas kanala puses? CyS1OL...iii
13a. Aminoskabe analogs citosola membranas pusé lidziga Cys 191 dzivsudraba katjonu
saistiSanai Hg? ekstra celularas kanala puses ir Ala75..... !

14. Divas tidens molekulas aptur dzivsudraba katjons AQP1 1J4N.pdb? HOH301...,HOH346....

15. Desmit aminoskabes NPA |, Cetras selektiva filtra SF un Ar/R saSaurinajuma vietas regiona

seSas fidens molekulas izlidzina viena rinda (in single file) cauri kanala porai?
Alal9e........ ,Pro195........ L ASN194........ /Ala80........ ,
Ala7s........ - Asn78........ -Argl97........ ,His182........ ,Pheb8........ ,HIs76........ -Cys191.....ccovvenee

16. Kads diametra izmérs ir kanala $aurakaja regiona, kurs fiziski limité substrata izmé&ru poras
caurlaidibai, laujot Skersot akvaporina 1 AQP1 poru tiem, kuri ir nedaudz lielaki par idens
diametru 2.8 A, jo poras sasaurinajums novers citu lielaku molekulu caurlaidibu, ieskaitot

hidratus ari jonus: hidratus un protonus H*? ..........ccccooeiiiiiii e, 3 A diametrs.......

17. Kads ir tidens molekulu caurlaidibas atrums sekundé mono méram AQP1 un tetra méra?

17a. Cik skabekla molekulu O, sekundé skérso AQP1 membrana, ja
arteriala koncentracija ir [O2]=6-10° M un [H20]=55,3 M un
ja AQPL1 tiesaja saskar€ tideni koncentracija ir [O2]= 9,768-10° M skabekla molekulu
O skidibas dg] no gaisa (20,95%)?
[O2] / [H20]*3*10° = 6*10-° / 55,3*3*10° = 3255.......... Oz molekulas sekundg.
[O2] / [H20]*3*10° = 9,768*10° / 55,3*3*10° = 5299.......... O2 molekulas sekunde.
18. Kuru vielu vaditspgju strikti novers AQPL, kas ir fiziologiski loti nozimigi, jo So vielu
caurlaidiba cauri membranas porai anihil&tu protona gradientus abpus $tinu membranam, kas ir
galvenais mehanisms energijas parnesei no taukskabju molekulu energijas krajumiem un
GHKOZES ? e, H* protons..............
19. Kuru divu aminoskabju atlikumu pozitivie l1adini —-NH3s* ekstracellulara vestibila tapat kuru

seSu aminoskabju atlikumi citoplazmas vestibila veic protonu atgrisanu no poras kanala ieejas?

....................... Arg197,His182......His71,His76,Arg162,Arg163,Argl64,Thrl59........ccccoeuene.
Argl97.His182 ; His71,His76,Argl162,Argl163,Argl64.Thr159




20. Veikt AQP1 izoelektriska punkta IEP=pH=pKa.vid analizi fiziologiskaja pH=7,36 vid¢ .
Noteikt tidens skiduma pH ar AQP1 koncentraciju C=0.000000082=107-982 M (M0!/y jyr3)!
Eritrocitu akvaporins-1 (AQP1) specifiska idens pora 3*10° H20, O2 molekulas sekundé

http://aris.qusc.lv/ChemFiles/Aquaporins/1J4NplStudLat.doc ; http://aris.gusc.lv/ChemFiles/Aquaporins/1J4Npl.xls
Virkne 271 AA aminoskabéem AQP1 molekula 1J4N.pdb :

10 20 30 40 50 60 70 80
MASEFKKKLFWRAVVAEFLAMILFIFISIGSALGFHYPIKSNQTTGAVQODNVKVSLAFGLSIATLAQSVGHISGAHLNPA
VTLGLLLSCQISVLRAIMYIIAQCVGAIVATAILSGITSSLPDNSLGLNALAPGVNSGQGLGIEIIGTLQLVLCVLATTD
RRRRDLGGSGPLAIGFSVALGHLLAIDYTGCGINPARSFGSSVITHNFODHWIFWVGPFIGAALAVLIYDFILAPRSSDL
TDRVKVWTSGQVEEYDLDADDINSRVEMKPK,; Summa no 46 pKa vértibam tabula 412,45; pKa vie=7,64
AA pKacoo, pKaNH3+ pKRR Nr

|\E/| 921 . i % Ir uzskaititi 4 cisteina Cys atlikumi ar pKrr =8,18;
K 1053 6 3 Saskaititas 54 pKa vertibas no tabulam 412,45...................
:2 }823 g g Uzdevums akvaporina 1 molekulas AQP1 aprékinam
R 1248 12 6 Protolitisko konstanti pKa izoelektrisko punktu IEP=pKa aprékina saskaitot sanu
E 4,6?5 ég ; virknu ZpKarsanu grupa, UN PKaNterminais\|Hz UN PKaCterminaiscoo-konstansu summu izdalot
L_(' 1007 37 9 ar skabes grupu skaitu molekula NpKa:
K 10,53 40 10 |EP:pKa:(2pKaRsénu grupa+pKaNterminﬁls+pKaCtermine‘tls)/ NpKa
E 130’6553 gg g 20.1 Sumarais protolitisko lidzsvaru skaits ir NpKa=52.......4+2......... =54....
H 6 71 13 271 aminoskabes no tam ar 52+2 protolitiskam pKa sanu grupam
g 8618 ;g 1‘5‘ N-termindla metionins M pKaNterminals=9,21 Un
" 12” 48 95 16 C-terminala leicins L pKacterminais=2,18
Y 10,07 99 17 Summa ir saskaitama ka
g g*ég 1(2)‘31 ig YpKarside group+PKanterminai+pPKacterminala=412,45...........
E 425 144 20 20.2 Vidgja konstante pKvic=pKa=IEP 1ZO ELEKTRISKAIS PUNKTS
Cc 8,18 154 21 — —
b 365 160 22 NpKa=52......+2........ =54........
R 12,48 161 23 IEP=412,45 /54 =7,637963..............
R 12,48 162 24
S igjg igi gg Isoelektriska punkta pH=IEP vértiba aminoskabes un olbaltumvielas
D 3,165 165 27 kopéj ais lﬁdil;lg ir nulle ,,O”
H 6 182 28 C -
D 365 187 29 plus (+)—nulles ladins ,,0” IEP=pH—minus (-}—— 14 pH skala
g 180'1087 182 gg -COOH & -NHs* pozitivs -COO- & -NHs* negativs ladins -COO" & -NH>
R 12,48 197 32 Pasvitro eksistgjosu: pozitivu (+) vai nulles ladinu vai negativu (-)!
H 6 206 33
D 365 210 34 20.3 AQP1 molekulas ladina zimi (+). nulli ,,0” vai (-) fiziologiska pH=7.36
H 6 211 35 Pasvi Ksisteiou:
v 10,07 229 36 asvitro eksistejosu:
g 132,6458 ;gg g; -COOH,-NHs* pozitivu (+) pH=7.36<IEP=7,64 negativu (-) -COO,-NHa.
D 365 239 39 20.4 AQP1 molekulas ladina zimi (+). nulli ,,0” vai (-) aelektroforezes pH 8.8
B 132’6458 gjg 32 Pasvitro eksist&josu:
c 2 233 72 1b0.5 Aprekina C=0.000000082=107%82 M AQP1 $kiduma pH
Y 10,07 255 45 Ostwalda atskaidisanas likuma logaritmam no C:
D 3,65 256 46
D 3,65 260 48 2 2
D 3,65 261 49
R 12,48 265 50 _pK, —logc _ 7,637963+ 7,082 _ _
E 425 267 51 pH—aT = 5 =14,719963/2 =17,36......
K 10,53 269 52
K 2,18 10,563 271 53
Atraktora 7,36 AQP1 koncentracija ir C=107%2 . ........... M.
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21. Tevietot aminoskabju nummurus 28-A-garam, cilindriskam AQP1 kanalam, kuram seklie
vestibili atrodas abos kanala galos! ! Kanala tilpuma virsma attélota ar svarigakajam kanalu-
veidojo$am aminoskabém (ievietojiet numurus)! Centralais regions dots ar diametru no <2.5 A,
regioni abas pusés paraditi ar diametru lielaku par >2.5 A un kanala garuma distance lidz <10 A
no centrala regiona centra 0! Sakot no ekstracellularas puses, vestibils Iidz 10 A un kanala ¢etru
tidens molekulu HOH 301,302,303,304 skabeklus H2O starp aminoskabju atlikumiem. Udens
molekulas HOH 301,302,303,304 orient&tas uz kanala centru Inija. Centrs ir atbildigs par
maksimalu sagaurinajumu no vestibila lidz kanala $aurakajam diametram 1.99 A ! Izkartoti ladini
-NHs* + un -COO— abos kanala vestibilos ekstracelulara un citosola!

Asins plazma Eritrocita citosols

Ekstracelulara

Arg197—N'H,

 HN—His182
H \HI  bloke
Cyslgl_ \ 0—0
| "o [ Ala75
hidrofobs €291, Leu77 hidrofobs
i lle25 | "~ g
nepolars |le62| | Phe24 nepolars
O0—0 | Pheb8
o NPA
H - -
ASN78-Pro79-Alas0 l o\’ T Asn194-Pro195-Alal96
NPA H
Val81 H/O\H
hidrofobs ~ Yal195 | o—q | 11e172  hidrofobs
_ Vall78 o llel174 E
nepolars Leu151 | w v | 116193 nepolars
Leu85 H/O\H
H3N+—\_Ar9162
HN ~Arg163
STI—NH,  HN—Arg164
+ . L + \
pN—HISTO—NH, COO -
N terminals Citosols C terminals
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