Vards Uzvards: _ Pasniedzgjs Pasniedzgjs Grupa N°  Pasniedzgjs 2023
KATALAZE . Enzims olbaltumviela KATALAZE praktisks pétijums P&tfjuma paligs: ar interaktiviem
™ S 0@
ChemScape MDLi moL— RasMol €4 MAGE = <& FireFox v.3.5.5 aplikacija. B. aktivé Rigas Stradina
universitaté Ara Kaksa 2023 sagatavotu molekularu p&tijumu par olbaltumvielu, Kenyon Universitaté Elizabeth
M. Boon '97, Aaron Downs '00, David Marcey:_http://aris.qusc.lv/ChemFiles/catalaseKenyon/catl.htm
1. Noradit $iinu organelas kuras vispirms enzims KATALAZE atrasts ar klasifikacijas numuru!
..... EC1.11.1.6................organellas peroksSiSOMas...........cccccvereeiveseeresseeennenn
2. Liela atruma protolize aktivé no GH20+GHoon=0+365=365 “/mol [idz GHzo++GHoo-=22.4+418.3=440.7 X/mol;
1) Protolize HOOH+H20©H30*+HOO" pKa= 11,75 padara iesp&jamas anjonu HOO><"OOH sadursmes.
2) Liela aktivacijas energiju Ea=79000 Y/mol sadursmé HOO-><~OOH ar lenu atruma K =1.416*1016 M-2s1
konstanti disproporciongé “OOH oksidgjot atomus par Ozaqua Un otros atomus "“OOH reducg par 2 OH" joniem,
3) kuri neitralizgjas par tideni: 20H +2H30"=>2H20+2H20. Summa producé Ozaquat2H20+2H20+Q:
2H202+2H20—->H30"+HOO >< OOH+H30"—>02aquat2H20+2H20+Q dzivibas resursus.........cccceeveenee. .
2.a Negativa sadursmei ar pozitivo HOO™> ir nepiecieSami zema Ea=29 Ymql aktivacijas energija. Protongjot His74,
Asnl47 ieverojami palielina atruma konstanti KATALAZEE 30 miljons reizu kopa ar geometrisko faktoru A_uzlabojot
lidz A=>0.131: H202+H202+ —->H*+HOO> < OOH+H*—>02aquatH20+H20+Qeksotermiskat
Protolize aktive aktivo parejas kompleksu skabeklis+ iidens+ siltums+ KATALAZE
Negativa anjona sadursme ar pozitivo dzelzs jonu producé dzivibas resursus 30 miljons reizes atrak.
Uzrakstit dismutéS$ana reakcijas pirmajai un otrajai peroksida molekulai:
1. H-O-O-Hprotolysist +His74=> -O+(HO red*+H*protonation-His74=>H20) ..........cceevenenn
2. H-O-O-Hprotolysist -Ooxt Asnl47=> +0=0o0x+(HO Rred+H"protonation- ASN147=>H20)...................

3. Divi ne enzimatiskie un biokimiskais peroksida avoti ar izs§kidinatu skabekli tidens vidg !

1) Smago metalu joni savienojumos dzelzs Fe**,vara Cu? manganaMn** svina Pb* ...................
2) Jonizgjosais starojums: ultravioletais UV starojums......, rentgena stari X........... ,

gammacy stari.......... , beta B~ un B* starojums.................. ,alfa dalinu 0" Starojums...............ce.....
3) Peroksisomas etiléna -CH2-CH2- dehidrogengsana par cis dubultsaiti H>C=C<H.................
4. Lietojot Backbone Display iesp&ju, noradiet N-terminala doména sakuma aminoskabi
...Asn3... un C-terminala doméns beidzas ar aminoskabi Asn500......? Cik aminoskabes veido
CATALAZI527......... un 8CAT.pdb primaro struktiru 500-3=497; 497+1=498.......... ?

4a. 1-4 Noteikt izoelektrisko punktu IEP=pH=pKa.via un kopgjo ladinu pH=7,36 vid¢ .

Noteikt tidens $kiduma pH ar bovin aknu $iinu katalazes koncentraciju C=10""021667 p (mol/;,5)!

Katalaze (EC 1.11.1.6), atrodas aknu $iinu peroksisomas

SQ SEQUENCE 527 >8CAT:A|PDBID|CHAIN|SEQUENCE 67544,77 g/mol
MADNRDPASDOMKHWKEQRAAQKPDVLTTGGGNPVGDKLNSLTVGPRGPLLVQDVVEFTDEMAHFDRERIPERVVHAKGAG
AFGYFEVTHDITRYSKAKVFEHIGKRTPIAVRESTVAGESGSADTVRDPRGFAVKEFYTEDGNWDLVGNNTPIFFIRDALL
FPSEFTHSQKRNPQTHLKDPDMVWDFWSLRPESLHQVSFLESDRGIPDGHRHMNGYGSHTFKLVNANGEAVYCKEFHYKTDOQ
GIKNLSVEDAARLAHEDPDYGLRDLENATATGNYPSWTLYIQVMTESEAEIFPENPEFDLTKVWPHGDYPLIPVGKLVLNR
NPVNYFAEVEQLAFDPSNMPPGIEPSPDKMLOGRLFAYPDTHRHRLGPNYLQIPVNCPYRARVANYQRDGPMCMMDNQGG
APNYYPNSEFSAPEHQPSALEHRTHEFSGDVQRENSANDDNVTQVRTEFYLKVLNEEQRKRLCENIAGHLKDAQLEFIQKKAVK
NESDVHPEYGSRIQALLDKYNEEKPKNAVHTYVQHGSHLSAREKANL

10 20 30 40 50 60 70 80
MADNRDPASD QMKHWKEQRA AQKPDVLTTG GGNPVGDKLN SLTVGPRGPL LVQDVVEFTDE MAHFDRERIP ERVVHAKGAG
90 100 110 120 130 140 150 160
AFGYFEVTHD ITRYSKAKVE EHIGKRTPIA VRFSTVAGES GSADTVRDPR GFAVKFYTED GNWDLVGNNT PIFFIRDALL
170 180 190 200 210 220 230 240
FPSFIHSQKR NPQTHLKDPD MVWDEFWSLRP ESLHQVSFLF SDRGIPDGHR HMNGYGSHTEF KLVNANGEAV YCKFHYKTDQ
250 260 270 280 290 300 310 320
GIKNLSVEDA ARLAHEDPDY GLRDLENATA TGNYPSWTLY IQVMTFSEAE IFPFNPFDLT KVWPHGDYPL IPVGKLVLNR
330 340 350 360 370 380 390 400
NPVNYFAEVE QLAFDPSNMP PGIEPSPDKM LQGRLFAYPD THRHRLGPNY LQIPVNCPYR ARVANYQRDG PMCMMDNQGG
410 420 430 440 450 460 470 480
APNYYPNSFS APEHQPSALE HRTHFSGDVQ RENSANDDNV TQVRTEFYLKV LNEEQRKRLC ENIAGHLKDA QLFIQKKAVK
490 500 510 520 527
NFSDVHPEYG SRIQALLDKY NEEKPKNAVH TYVQHGSHLS AREKANL CATA BOVIN


http://aris.gusc.lv/ChemFiles/catalaseKenyon/11Saturs1-7/11Saturs1-7.pdf
http://aris.gusc.lv/06Daugavpils/Research/CATALASEsLat.pdf
http://aris.gusc.lv/BioThermodynamics/CATALASELat.pdf
http://aris.gusc.lv/ChemFiles/catalaseKenyon/cat1.htm
http://aris.gusc.lv/ChemFiles/catalaseKenyon/frames/peroxtx.htm

pKvis=pKsum/ NpK =1339,51

pKa skaits 172....+2....=174

Val73,val74,nla76,VvVallle,Alall7,Prol29,G1ly131,Vallde,Glyl47,Phel53,Phelb4,11el155,
Alal58,Leul59,Leuloc0, Phelol, Prol62, Phelocd,I1el65,Phel98,Leul99, Phe200,
Leu299,A1a333, Phe334,Pro336,Met350,Leu351,Gly353,Phe356,A1a357,Pro359,A1a435
Val72,val73,Ala75,valll5,Alall6,Prol28,G1ly130,Valld5,Glyl46,Phel52,Phel53,I1el54,nobide -1
Alal57,Leul58,Leul59,Phel60,Prol6l,Phelo3,Ilel64d4,Phel97,Leul98,Phel99,
Leu298,A1a332,Phe333,Pro335,Met349,Leu350,G1ly352,Phe355,A1a356,Pro358,A1a434

Ir uzskaititi 4 cistetna Cys atlikumi ar pPKrr =8,18; Saskaititas 174 pKa no tabulas summa 1339,51

AA pKacoo- pKanns+ pKrr N

OXVOMIUVIOXIMAXRX<TOVUOIMKXAXIOMOMUOIMOOOUXOUOXIOIMXIXOO=DUOD>

9,69

3,65
12,48
3,65
3,65
10,53
6
10,53
4,25
12,48
10,53
3,65
3,65
10,53
12,48
3,65
3,65
4,25
6
3,65
12,48
4,25
12,48
4,25
12,48
6
10,53
10,07
4,25
6
3,65
12,48
10,07
10,53
10,53
4,25
6
10,53
12,48
12,48
4,25
3,65
12,48
3,65

[any
ook

13
15
16
18
22
24
36
37
46
53
58
59
62
64
65
66
67
70
71
74
76
83
85
88
89
92
93
95
97
100
101
104
105
111
118
123
126
127

MITDVOMXAXOAXAIAXO<KMUOARIKKUOIXIOXNOIMUUOUOUOXIXOVXRXIOODOOM<AXXD

AA pKacoo- pKanHs+ pKrr

12,48
10,53
10,07
4,25
3,65
3,65
12,48
3,65
6
10,53
12,48
6
10,53
3,65
3,65
3,65
12,48
4,25
6
3,65
12,48
3,65
6
12,48
6
3,65
10,07
6
10,53
3,65
4,25
10,07
8,18
10,53
6
10,07
10,53
3,65
10,53
4,25
3,65
12,48
6
4,25

Nr

129
134
136
138
139
143
155
156
165
168
169
174
176
177
179
183
188
190
193
201
202
206
208
209
210
212
214
217
220
225
227
230
231
232
234
235
236
238
242
247
248
251
254
255

AA
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86
87

88

IMK<KOUOOOAAKITIT<KOKTIXVIOKOTAOMOMM<KIOXRX<<OIAROMM<L<<ODW<OO

pKacoo- pKanz+ pKrr

3,65
3,65
10,07
12,48
3,65
10,07
10,07
4,25
4,25
3,65
10,53
6
3,65
10,07
10,53
12,48
10,07
4,25
4,25
3,65
4,25
3,65
10,53
12,48
10,07
3,65
6
12,48
6
12,48
10,07
8,18
10,07
12,48
12,48
10,07
12,48
3,65
8,18
3,65
10,07
10,07
4,25
6

Nr
256
258
259
262
263
273
279
287
289
297
300
304
306
307
314
319
324
327
329
334
343
347
348
353
357
359
361
362
363
364
369
376
378
379
381
385
387
388
392
395
403
404
412
413

89

90

91

92

93

94

95

96

97

98

99
100
101
102
103
104
105
106
107,
108
109
110
111
112
113
114
115
116
117,
118
119
120
121
122
123
124
125
126
127
128
129
130
131

AA pKacoo- pKanHs+ pKrr

FrAMIIIIKIARAXMMLKRXOID<KMIOXXAXXOXIMOTDXAOMMXAX<UVOOXNDOIXDIM

132

4,25
6
12,48
6
3,65
12,48
3,65
3,65
12,48
10,07
10,53
4,25
4,25
12,48
10,53
12,48
8,18
4,25
6
10,53
3,65
10,53
10,53
10,53
3,65
6
4,25
10,07
12,48
3,65
10,53
10,07
4,25
4,25
10,53
10,53
6
10,07
6
6
12,48
4,25
10,53

419
420
421
423
427
430
436
437
443
446
448
452
453
455
456
457
459
460
465
467
468
475
476
479
484
486
488
489
492
498
499
500
502
503
504
506
510
512
515
518
522
523
524
527

Nr

133
134
135
136
137
138
139
140
141
142
143
144
145
146
147
148
149
150
151
152
153
154
155
156
157
158
159
160
161
162
163
164
165
166
167
168
169
170
171
172
173
174
175
176



Uzdevums katalazes molekulas 8CAT.pdb aprékinam
Protolitisko konstanti pKa izoelektrisko punktu IEP=pKa aprékina saskaitot sanu virknu

ZpKaRsﬁnu grupasy, N-termll’le_ﬂa pKaNterrninﬁlsN H3+ un pKaCter{ninﬁ]sCOO—konStan§u summu IZdaIOt ar

skabes grupu skaitu molekula NpKa:
IEP= P Ka:(szaRsﬁnu grupa+ P Kanterminals+ P KaCterminéls)/ N P Ka

Summarais protolitisko [idzsvaru skaits ir NpKa=172....+2....= 174....
527 aminoskabes no tam ar 172+2 protolitiskam pKa sanu grupam
N-terminala metionins M pKanterminals=9,21 un
C-terminala lizins K pKacterminais=2,34
Summa ir saskaitama ka
YpKa=XpKagrside group+PKantermina+pKacterminala=1339,51...........

1. Vidgjais pKvie=pKs=IEP 1ZO ELEKTRISKAIS PUNKTS
NpKa=172......42......=174.......
IEP==pKa/ NpKa =624,1 / 85 =7,698333..............

Izoelektriska punkta pH=IEP veértiba aminoskabes un olbaltumvielas kopgjais ladins ir nulle ,,0”

nulles ladins ,,0” IEP=pH
-COOH & -NH3" pozitivs -COO" & -NH3" negativs -COO" & -NH:
Pasvitro eksistéjosu!

2. 8CAT.pdb molekulas ladina zimi + nulli ,,0” vai - fiziologiska pH=7.36

Pasvitro eksistgjosu: pozitivu (+) vai nulles vai negativu (-) ladinu!
COOH,NHs* pozitivut+ pH=7.36<IEP=7,7 negativu -COO",NHo>.

3. 8CAT ladina zZimi + nulli,,0” vai - elektroforézes pH 8.8
Pasvitro eksistgjosu: pozitivu (+) vai nulles vai negativu (-) ladinu!
COOH,NHs" pozittvu+ IEP=7,7<pH=8,8 negativu -COO",NH>.
4. Aprekina skiduma pH C=10792186" M 8CAT Ostwalda atskaidisanas likuma
logaritmam no C
e PKa -logC _ 7.698333 ~l0g 10~"0%19%7 7698333+ 7,021667
2 2 2

Atraktora 7,36 katalazes 8CAT koncentracija ir C=107021667 ... M.

=14,7201/2=17,36......



4b. Veikt katalazes izoelektriska punkta IEP=pH=pKa.id analizi fiziologiskaja pH=7,36 vidg .
Noteikt idens $kiduma pH ar cilvéka eritrocitu katalazes koncentraciju C=107921667 M (MOl/; ;;.2)!
1QQW.pdb eritrocitu Katalaze cilvéka (EC 1.11.1.6) organisma

SQ SEQUENCE 527 >1QQW:A|PDBID|CHAIN|SEQUENCE 67384,637 g/mol

MADSRDPASDOMQHWKEQRAAQKADVLTTGAGNPVGDKLNVITVGPRGPLLVQDVVEFTDEMAHFDRERIPERVVHAKGAG
AFGYFEVTHDITKYSKAKVFEHIGKKTPIAVRESTVAGESGSADTVRDPRGFAVKEYTEDGNWDLVGNNTPIFFIRDPIL
FPSEFTHSQKRNPQTHLKDPDMVWDFWSLRPESLHQVSFLESDRGIPDGHRHMNGYGSHTFKLVNANGEAVYCKEFHYKTDOQ
GIKNLSVEDAARLSQEDPDYGIRDLENATIATGKYPSWTFYIQVMTENQAETFPENPFDLTKVWPHKDYPLIPVGKLVLNR
NPVNYFAEVEQIAFDPSNMPPGIEASPDKMLOQGRLFAYPDTHRHRLGPNYLHIPVNCPYRARVANYQRDGPMCMQDNQGG
APNYYPNSFGAPEQQPSALEHSIQYSGEVRRENTANDDNVTQVRAFYVNVLNEEQRKRLCENIAGHLKDAQIFIQKKAVK
NEFTEVHPDYGSHIQALLDKYNAEKPKNATHTFVQSGSHLAAREKANL

AA pKacoo- pKanHz+ pKrr NI

- 921

-- 3,65
-- 12,48
-- 3,65
-- 3,65
-- 10,53
-- 6

-- 10,53
-- 4,25
-- 12,48
-- 10,53
-- 3,65
-- 3,65
-- 10,53
-- 12,48
-- 3,65
-- 3,65
-- 4,25
-- 6

-- 3,65
-- 12,48
4,25
-- 12,48
-- 4,25
-- 12,48
-- 6

-- 10,53
-- 10,07
-- 4,25
-- 6

-- 3,65
-- 12,48
-- 10,07
-- 10,53
-- 10,53
-- 4,25
-- 6

-- 10,53
-- 12,48
-- 12,48
-- 4,25
-- 3,65
-- 12,48
-- 3,65

OXDUOMIOIOXIMAXRXKXTDVDUOIMKXIOMIOIMIUUIMUUODDXOOXIOIMXAXIXOODDOLZ

1
3
5
6
10
13
14
16
17
19
23
25
37
38
47
54
59
60
63
65
66
67
68
71
72
75
77
84
86
89
90
93
94
96
98
101
102
105
106
112
119
124
127
128

AARPADWWWWRWWWWONNNNNNNNNNNEERERREEERERE @GOl S N e
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AA pKacoo- pKanns+ pKrr

D<L<UUMIUUOMXUOX<IXO<K<MXIK<ITVIUNUOUIMUUOUOOUOXITOTXIOXODOUOMKX

10,53
10,07
4,25
3,65
3,65
12,48
3,65
6
10,53
12,48
6
10,53
3,65
3,65
3,65
12,48
4,25
6
3,65
12,48
3,65
6
12,48
6
10,07
6
10,53
4,25
10,07
8,18
10,53
6
10,07
10,53
3,65
10,53
4,25
3,65
12,48
4,25
3,65
3,65
10,07
12,48

135
137
139
140
144
156
157
166
169
170
175
177
178
180
184
189
191
194
202
203
207
209
210
211
215
218
221
228
231
232
233
235
236
237
239
243
248
249
252
256
257
259
260
263

Nr
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86
87
88

AA pKacoo- pKanus+ pKrr

IMMLK<KOOUOIU<KTIO<KOIKITITVIOKLKOTROMOMM<LKIOXRX<OXRIXRXOM<LK<XO

3,65
10,53
10,07
10,07
4,25
3,65
10,53
6
10,53
3,65
10,07
10,53
12,48
10,07
4,25
4,25
3,65
4,25
3,65
10,53
12,48
10,07
3,65
6
12,48
6
12,48
10,07
6
8,18
10,07
12,48
12,48
10,07
12,48
3,65
8,18
3,65
10,07
10,07
4,25
4,25
6

264
273
274
280
290
298
301
305
306
307
308
315
320
325
328
330
335
344
348
349
354
358
360
362
363
364
365
370
372
377
379
380
382
386
388
389
393
396
404
405
413
420
421

AA pKacoo- pKanHs+ pKrr

89
90
91
92
93
94
95
96
97

AIMODVDXRXIOMM<<OOOXDOM

FRAXMIOTIITIAXARXMLKXOIKKOIMAX

10,07 425
4,25 428
12,48 430
12,48 431
3,65 437
3,65 438
12,48 444
10,07 447
4,25 453
4,25 454
12,48 456
10,53 457
12,48 458
8,18 460
4,25 461
6 466
10,53 468
3,65 469
10,53 476
10,53 477
10,53 480
4,25 484
6 486
3,65 488
10,07 489
6 492
3,65 498
10,53 499
10,07 500
4,25 503
10,53 504
10,53 506
6 510
6 518
12,48 522
4,25 523
10,53 524

527

Nr
132
133
134
135
136
137
138
139
140
141
142
143
144
145
146
147
148
149
150
151
152
153
154
155
156
157
158
159
160
161
162
163
164
165
166
167
168
169



1303,23.......... /169........... =7,48983............... pKa skaits 167....+2....=169........ =NpK 1QQW
Ir 4 cisteina Cys atlikumi ar pKrr =8,18; Saskaititas 169 pKa no tabulas summa 1303,23............
Uzdevums katalazes molekulas 1QQW .pdb aprékinam
Protolitisko konstanti pKa izoelektrisko punktu IEP=pK aprékina saskaitot sanu virknu

2pKarsanu grupa,, N-terminala pKanterminaisNHg* UN PKacterminascoo-konstanSu summu izdalot ar

skabes grupu skaitu molekula NpKa:
|EP=pKs=(ZpKarsanu grupatPKanterminaistPKacterminais)/NpKa
Summarais protolitisko lidzsvaru skaits ir NpKa=167....+2.....= 169....
527 aminoskabes no tam ar 167+2 protolitiskam pKa sanu grupam
N-terminala metionins M pKanterminals=9,21 Un
C-terminala lizins K pKacterminais=2,34
Summa ir saskaitama ka
YpKa=XpKagrside group+PKantermina+pKacterminala=1303,23...........
1. Vidgjais pKvic=pKa=IEP 1ZO ELEKTRISKAIS PUNKTS
NpKa=167.......+2........ =169........
[EP=XpKa/ NpKa =1303,23 / 169 =7,48983..............
Izoelektriska punkta pH=IEP veértiba aminoskabes un olbaltumvielas kopgjais ladins ir nulle ,,0”
nulles ladins ,,0” IEP=pH
-COOH & -NH3" pozitivs -COO" & -NH3" negativs -COO™ & -NH>
Pasvitro eksistgjosu:
2. 1QQW.pdb molekulas ladina zimi + nulli ,,0” vai - fiziologiska pH=7.36
Pasvitro eksistgjosu:
COOH,NH3" pozitivu+ pH=7.36<IEP=7,49 negativu -COO",NH..
3. 1QQW ladina zimi + nulli ,,0” vai - elektroforezes pH 8.8
Pasvitro eksistgjosu:
COOH,NH3" pozitivu+ IEP=7,49<pH=8,8 negativu -COO",NHy>.

4. Aprekina C=10"2%1" M 8CAT skiduma pH Ostwalda atSkaidisanas likuma C logaritmam

_ ~7,23017
szz 7,48983 IozglO _ 7,48983+ 7,23017 = 14,7201 /2 = 7.36......

Atraktora 7,36 katalazes 1QQW koncentracija ir C=107"2%7 ... M.

p



5. Kuras otrgjas struktiiras satur KATALAZE? ......13 Alfa-spirales. beta-mucina 8 virknes........

6. Cik alfa-spirales satur KATALAZES polipeptidu molekula? ......................... 13 Alfa-spirales.

7. Kadas beta struktiiras - plaksnites un cik beta virknes veido KATALAZES molekulu?...

..................... beta-mucina NO............ccccocceeviieevcie .. 8 @Nti-paralélam virkném.

8. . Cik ceturtgjas 4° struktiiras komponentes 3° subvienibas un cik tresgjas 3° struktiiras doménu
vienibas ar to otrgjo 2° struktiiru komponentém atrodami dotaja KATALAZES vieniba?

....4 Cetras tetra méra vienibas,.....4 Cetras olbaltumvielu virknes. Cik otr&jas 2° struktiiras satur

KATALAZE?13 Alfa-spirales; beta-mucina no 8 anti-paralélam virkném..............

9. Piltuves veida kanala garums, dzilums un platums angstremos? ....25.A.....20-15 A.....33-19A

10. Kadi ir Piltuves-hidrofobo 11 aminoskabju kartas numuri polipeptida? \/all15..... :

y .y saany seaay seaayl DL Uaaaas y VO LU Leaaas y L L e y

11. Kadas ir Piltuves- - 14 aminoskabju kartas numuri polipeptida?

12. Héma hidrofobo kabatinu tresgjo 3° struktiiru veido 31 aminoskabe. Uzradit katras no 31
aminoskabes kartas numuru polipeptida! Val72....,val73....,Ala75....,Val115...,Alall6...,
Prol128...,Gly130...,Val145...,Gly146...,Phel52...,Phel53...,1le154...,Alal57.....,Leul58...,
Leul59....,Phel60....,Prol161....,Phel63....,1le164....,Phel97....,.Leul98......,Phel99....,.Leu298....,
Ala332...,Phe333...,Pro335...,Met349...,Leu350...,Gly352...,Phe355.....,Ala356...,Pro358...,Ala434...
13. Héma kabatinas 8 hidrofilo aminoskabju kartas numuri polipeptida un 3 funkcijas ir?

LArg353. e Ty perererenes Arg7l....... endAFQLLLL Glu329......,....... Arg364.......
1) katalizg ar His74,Asn147 ............... H* deprotonésanu peroksida dismutacija uz hema dzelzs.

2) saista H3=156-168 un HI=347-366 .......ccccccverrveiireeiieiie e cee e héma prostétisko grupu.
3) Arg71,Argl11,Glu329,Arg364 ciesi saistas ar hema ....................... propionskabju atlikumiem.
14. Pirma domena sakuma aminoskabe ir....Asn3. un noslédzosa aminoskabe ir....Ala75..?

15. Kuru divu pirmo alfa spiralu nosaukumi ir doti? ........... o O o
16. Hema apkartnes doména sakuma aminoskabe ir....Lys76. un beigu aminoskabe ir...Asn320..
17. 5 spiralu nosauktie vardi hema doména ir: .....H3..,.....H4..,...... H5..,...... H6..,....H7.....,
18. Beta nosaukums un virknu skaits:............ beta-mucina un ......... 8 anti-paralélas virknes.

19. Tresa doména sakuma aminoskabe ir......Pro321. un beigu aminoskabe ir........ Asp436.......
20. Karboksi terminala sakuma aminoskabe ir....Asp437. un beigu aminoskabe ir......Asn500....
21. Karboksi-terminala globulina 4 spiralu vardi ir:..H10...,...H11...,..H12...,..H13................
22. Cik polipeptidu virknes ir saistitas pie katra hema tetra méra?........... viena polipeptidu virkne.
23. Cik hému atrodas biologiskaja KATALAZES kompleksa 7cat.pdb?................ Cetri hemi.

24. Molmasa kD un subvienibu skaits KATALAZES zvana veida ceturtgja strukttira?....60 kD...
..... Cetras subvienibas, 60...........kD katras subvienibas molmasa, kopa 60*4=240............... kD.
25 Hema dzelzs atoma distance no centra tetra méra angstremos ir 45,66/2=22.83.......... A

26. Cik sals tiltinu atrodas tetra méra?...28 sals tiltini... Attelojiet Arg-Asp,Glu funkcionalo grupu
mijiedarbibu!.. Arg=C—NHsz"™=>.............. -+ sals tiltinS---................ <="00C —C=Asp,Glu.

27. Hema proksimala strukturalas 6 aminoskabes un 3 a spiralé H9 kartas numuri polipeptida?
Val'®. ... Pro®....  His?Y. .. Arg®s..... Ala®b,.... Tyr¥7 ... un H9 Arg33..... Ala®c..... Tyr®" ...
28. Hema distalo komponensu pasibas? distala pusg ......... kanals satur

............... nepolarus un .........polarus dazus no kuriem dod beta-mucina ............ ...

29. Kadi pieci 5 starp molekularie speki (sauktas arT par saitém) ir zinami biokimijas sistemas?
1....Udenraza saite 2....Hidrofobas 3...Sals tiltini, 4.-S-5-...disulfida saite 5....koordinativa saite

30. Kuri &etri 4 starp molekularie speki saloka KATALAZES molekulu? Atzimét noteiktos!

1....Udenraza saite 2....Hidrofobas 3...Sals tiltini, 5....koordinativa saite
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31. Atzimgjiet prostetiskas grupas KATALAZES kabatas izbtives komponentes: pirola cikli,
.. pooe  Asnl74 . propionata atlikumi, hema apkartnes kabata ir
H# 0536: . CI|4_||574 hidrofoba, koordinativa kompleksa veidotaja
¢ H 3 atoma saiSu Tpasibas ir donoru un jonu akceptoru
saites ar koordinacijas skaitli N=6
32. Novieto rinda seSus atomus koordinativo un
jonu saites veidotajus ar dzelzs jonu Fe®'!

33. Saskaitiet Zim&uma pa kreisi koordinacijas
skaitli N=VI.. dzelzs Fe atomam KATALAZE!.
34. Kada nepolara, polara vai jonu koordinativa

H,C dzelzi Fe** saista ar Tyr357 —O- grupu? ...............
CH, T e poome ] JONUSAITE....cciii
Tyr357‘ . Z wens | O 35 |zskaidrot Asn147,His74 nozimi
N /‘\If*‘:};'l‘"‘::-:;,N KATALAZE! Iesaistiti desorbéta protona H*
N\,\/r PAINESE ............ protongjot hidroksila grupu
CH Lo HO+H*-Asn147,His74 ->Hz0........cccecevevrrrnne.
| 2 L Tyr357 O’- —

36. Attelot sadursmes pus heksagonalu, piramidali
apgrieztu koordinaciju un noradiet koordinativa kompleksa neitralo nulles 1adinu.............c.cccueueeee.
37. Peroksida deprotonéts H:-+:0-::-O:: +H*  37.a Att€lot peroksida anjona Hee ., protolize

anjons un izskaidrot anjona briva elektrona un dzelzs Fe(111) saddrsmes . SR
reaktivitati! Reaktivs nozime radikals ar mazas aktivacijas energijas [ 1 i 21N
brivo ......... - elektronu anjons ar .......... negativu 29 :]/mol , J0 negativs pievelk N\ r\{
H  Asni7a~ pozitivu ....... DR
). His74 y o
. OO—:{\OD _. Tyr357 ‘(')—
ladinu HOO........... = Qe

38.Ko un ka KATALAZE kompleksajas reakcijas secigi veicina un produc? ...........ccoeeevevrrrirererereninnns

1) ) veicina sintézes ® 100% iznakumu neaizstajamam nepiesatinatam taukskabeém ®=6, ®=3.............ccccevu..

2) jo dz&s peroksida molekulas H20: Iidz nullei [H202]=0............ moli/iir.

3) KATALAZE trisdesmit miljons reizu atrak H202 parvers§ dzivibas resursos: skabekli+iideni+siltuma.........

un etilen grupu -CH2-CH2- dehidrogenaze parversot par cis dubult saiti H>C=C<H....................

39. Bez katalizatora spontana dismutéSana. Protolizes aktivéta anjonu sadursme!

Protolizi pKa=11,75: 2H202+2H20—-H30 *+HOO + OOH+H30 *..........c.coeee. rada dismutaciju sadursme:
2H202+2H20—>H30 *+HOO><"O0OH+H30 *—> O2aquat4H204Qexothermic..vvveevveeiveeeiiveeesivveeans ;

deprotonétu anjonu skabekla sadursmes produkti = skabeklis + iidens + siltums .
40. Uzrakstiet katalitisko dismut&Sanas reakciju mehanisma solos protongjot His74, Asnl174

peroksida deprotongsana sadursmé KATALAZES aktivaja centra ar -O-Tyr357-E!
1. H-O-0O-H protolysis+His74+ -O-Tyr357-E=>H*-His74protonae tHOO >+ -O-Tyr357-E ..............
2. H*His74protonationt HOO >+ -O-Tyr357-E=>HO red+H"His74protonate+ OXO- -O-Tyr357-E.......
3.HO rea+ H*-His74protonate+OXO- -O-Tyr357-E=>redH20+His74+0x0O- -O-Tyr357-E ...............
4.=>H-0O-0-H protolysist Asn147+0- -O-Tyr357-E =>H*Asn147+HOO 2> +0O- -O-Tyr357-E ...........
5. H*Asn147+HOO > +0- -O-Tyr357-E=>HO red+tH*Asn147+0x0O-0O- -O-Tyr357-E......cccce...
6. =>HO rRea+H*Asn147+0x0O-O- -O-Tyr357-E=>redH20+Asn147+0x0O-0O- -O-Tyr357-E ..........
7. rRedH20+0x0O-0O- -O-Tyr357-E=>redH20+0Ox0=0+- -O-TYr357-E ..cooovviieiieees
Summa: 2H202+CAT—>H30 *+HOO > < OOH+H30 *—>02aquat2H20+QexothermictCAT

Protolize aktive aktivo parejas kompleksu skabeklis+ iidens+ siltums+ KATALAZE

1. Sadursmé oksidgjas skabekla atoms un deprotongjas: OxO- un H*His74, Asnl74;........

2. reducgjas otrs atoms par hydroksidu HO'Red un protongjas par Hz0............


http://aris.gusc.lv/BioThermodynamics/CATALASELat.pdf

41. KATALAZE H,0: protolize ar dismutaciju sadursmé producg dzivibas resursu O>+H.0+Q?

protolize. ASN147 _ o ~5 Asnl47
: 0. -
H%6°=BHIS74 @] H™ = 3% His74 0 Asn147 o
b protonésana CH o2
H.C ‘0 H.C 3 .

Asnl147 o
His74
CH,

poiza, ASN147 -
o pt His74 o
*Q: CH,

\ Tyr357
NN

. | Tyr3s7
CH, CH, CH,

42. Ko KATALAZE stabilize ciesi piesaistitais NADPH?

Tyr357-OH+e (héma)+Fe? +NADP*+H,O(H*-His217) & Tyr357-O+Fe* +NADPH+H30*.
NADPH stabilize Tyr357-O + Fe* jonu saiti..........cccccoevnnenen. novirza lidzsvaru pa labi ar

liela atruma protolizes atraktoriem pH=7,36.......... un koncentraciju [H20]=55,3.......m!/_

43. Divas beta plaksnes Udenraza saites saista tetra méra sub vienibas ar:

B o1 v= Va1« 1 1< 0 DRSO 1. lapas pusg:
44. Attelot tidenraza saiti raksturigu elektronegativiem elementu atomiem O un N starp peptidu:
karbonila >C=0 vai imino grupu! >C=0...H—N<................... vai >N—H...0=C<......c.c.......

ka arT peptidu karbonila >C=0 ar hidroksila grupu Ser: >C=0...H—O—Ser.........cccue...... :
un karbonila >C=0 ar amino atlikuma tdenradi His sanu virkng¢ >C=0...H—N<His ..................

45, Aréniusa atruma konstantes k— izteiksmé aktivo sadursmju skaits e ¥®N=exp(-Ea/(RT))=0.988........ !
aktivacijas energijas Ea,= 29...... /mol
""""""""" geometriska faktora A=0,13 ...... un
no temperattras T=298,15 ..... K.

_)
K= A...o¢B/®RD
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46. Cik reizes samazinas aktivacijas energija Ea KATALAZE salidzinot bez katalizatora?
EakataLize=29 ........ Y mol; Ea(bez katali=79000 ......... J/mol 79000/29=2724 ........ reizes mazaka .
47. Cik reizes palielinas pirms eksponencialais-geometriskais faktors Apez kataiz=0.01 KATALAZE?
Axkatarize=0.13; uzlabo geometrisko faktoru Akararaze 0.13/0.01 =13 ............. reizes.

48. Noradit fizikalo jégu Bolcmana eksponencialajam faktora 0.988 = exp(-Ea/(RT)) lielumam!

- Ea Pareizu aktivo rezultativu (Ea) sadursmju
K =Aee /T =A¢0.988 skaits 988.......no 1000 kopg&jo sadursmju skaita .
49. Kada fizikala jéga pirms eksponencialam-geometriskam faktoram viens 1=A?
Molekulu geometrija produktivam sadursmém ir A=1...
jano 100 sadursmém produktivas ir 100........
50. Ko nozimé perfekts pirms eksponencialais-geometriskais faktors 1=A?
Perfekta sadursmju dala 1 nozimé 100% pareizas sadursmes.

l1‘<\‘98,2° 51. Uzzimgjiet peroksida geometriju saisu lenkus, distanci
O-2s— O O —H un O - O elektronu struktru! ..........c.ccoeeeee.
1 461 A, 0.962 A 52. Cik reizes palielinas KATALAZES atruma konstante

1 molam peroksida H20> §kiduma viena litra ?
dzivibas resursos O2+H,0+Q? skabeklis + iidens + siltums + KATALAZE

15 =T o[H202] Z0.360[H20Tiommnoomooeeoesoeeesesoes
CAVE/ \/E =0,36/1,19¢108=30e10° .............. reizes lielaks atrums....

53. Peroksida 2H202(ag)+2H20 protolize un dismutésana skabekla atomu sadursmé =>O2aqua+2H20+Q

Studijas termodinamika AHH, ASH, AGH par dismutéSanas reakcijas veidu eksotermiska. Peroksida
2H:-#¢:0-:-O:ee-:H parveérsanas par Ozaqua +2H20 +Q temperatira (25 C) 298,15 K, lietojot tabulas datus!

2H202aq) => Ozaqua + 2H20 + Q + AG

Viela AHOH,k‘]/molASOH,J/moI/K AGOH,kJ/moI
H3O* -285,81 -3,854 | -213,275 |CRC 2010

O2aqua | -11.715 | 110,876 16,4

O2aqua -11.70 -94,2 16,40 |Biothermodynamic 2006;

H2021 | -237,129 69,91 -237,129 | AHHess=AH°02+2AHH20-2AH®H202=-201,02.....=-201,06......</mol
H.O -285,85 | 69,9565 | -237,191 =-11,7-2*286,65-(2*-191,99)=-201,02......</mo eksotermiska..
H20 -286,65 | -453,188 | -151,549 =-11,7-2*285,85-(2*-191,17)=-201,06......<"mol

H202@q) | -191,17 143,9 -134,03
H202@aq) | -191,99 | -481,688 | -48,39
2.ASiztiedeta=-AHH/T=-(-201,02)/298,15=674,2 .....)Imolk ; ASizticdeta=-AHH/T=-(-201,06)/298,15=674,36...."/molk ;
ASHess=AS°02+2AS°H20-2AS°H202=-94,2+2*-453,188-(2*-481,688)=-37,2...."/mol/k;
ASHess=AS°02+2AS°H20-2AS°H202=110,876+2*69,9565-(2*143,9)=-37...."/mol/K;
2. ASkopgia=ASH+ASiztiedsta=-37,2+674,2=637..... Imoik ASkopsia=-37,011+674,36=637,35......"/molK;
4. AGHess=AHH-T*ASH=-201,02-298,15*-0,0372=-189,9........ K/mol eksoergiska.................. patvaliga...........
AGHess=AHH-T*ASH=-201,06-298,15*-0,037=-190........ ol ;
TeASkopzja=0,637*298,15=189,9......... K /mot ; T*ASkopsia=0,63735*298,15=190......... Kol




Liela atruma protolize peroksida dismutéSana (reduc€sana un oksidésana).
[H202]= 1; 10719 M biokimijas koncentracijas [Ozaqua]=6*10"° M, [H30 *]=1073¢ M, [H20]=55,3 M.
Red H202+2H20=02+2H30%+2¢"; E 1202=0,4495 V Absolutais standarta potencials;
Ered=E ‘H202+0,0591/2¢1g([O2aqua] *[H3O *J/[H20:)/[H.0]2)=0,4495+0,0591/2*log(6*10"9*10" 73621 0A(10)/55 32)=0,08227 V
Ered=E °H202+0.0591/2¢1g([Ozaqua]*[H3O *]¥[H202]/[H20]%)=0,4495+0.0591/2*Ig(6*10"O*10"73*2)/1/55 3'2)=-0.2132 V
Ox H202+2 H30 *+2 e'=4 H20 ; -E ‘oxH202=-1,6855V Absoliitais inversais standarta potencials .
-Eox=-E H2020x+0,0591/2+log([H20]%/[H20,]/[H30 *]?)=-1,6855+0,0591/2*log(55,3"4/10"(-7,36*2)/10"10)=-0,749 V;
~Eox=-E °H2020x+0.0591/2+log([H202]*[H30 *J/[H20]%)= -1,6855+0.0591/2*Ig(1*10"7362/55 3")= -2,3265 V/
[H202]=1 M; [H202]=107(-10) M; koncentracijas 2H202ag=>02aquat2H20;
[H202]=107C10) M; AGeggiochem=(E Red-E ‘ox)*F*n=(0,08227-0,749)*96485*2=(-1,236)*96485*2=-128,7 “/mo! ;
[H202]=1 M; AGeggiochem=(E Red-E ox)*F*n=(-0,2132-2,3265)*96485*2=(-2,5397)*96485*2=-490,1 “/mo ;
AGaiberty=Go2Biochem_arteriaj*+2* GH20BioChemistry-2* GH202=78,08+2*85,64-2*364,79=-480,22 k‘]/mol;
Brivas energijas izmainas minimums maisijuma sasniedzot labvéligu absoliita potenciala standarta lidzsvaru:
AGegstandart=(E H202-E H2020x)*F*n=(0,4495-1,6855)*96485*2=(-1,1845)*96485*2= -238,5....<)/mol ;
AGHessalberty=G02+2GH20-2GH202=330+2*(0)-(2*284)=-238........ Kmon ; Alberty
Absoliita potencialu skala sakrit ar Alberty absoliito brivas energijas skalu.

[O,]aqua-[H,0]®

[H,0, Jaaua
Eksotermiskas un eksoergiska H202 (aq) dismuté$anas Homeostazes reakcijas Hesa h
53.10 Homeostazes briva energijas izmaina AGaiberty=-480,22........... K/mol negativa,

=Kegstandarta=K HZOZZEXp(-AGeqStandarta/R/T):exp(238500/8,3144/298 ) 15):1041’8 ........

AGaiberty= -480 X/mol A

53.10a Hesa Alberty briva energijas izmaina AGHessAlberty=-238........ /ol negativa,
53.11 Absoliita potencialu skala AGegstandart=-238,5.......... kK)ol sakrit ar absoliito skalu

brivai energijai. sasniedzot lidzsvara maisijuma konstanti
KquioChem:lOM’8 .............

Lesatelje princips ir Prigozina atraktora brivas energijas izmainas minimuma AGmin
sasniegSana. Liela atruma protolizes atraktori pH=7,36, skabeklis gaisa 20,95%
atrodas Iidzsvara stavokli, kamér homeostaze neatgriezeniski turpinas, jo ir ne AGsiandari=-2385 ol 1
lidzsvara stavoklis. PrigoZina atraktors Nobela prémija kimija 1977. gada. '
KATALAZE dz&s peroksida molekulas H202 simts procentigam =6, ©=3 A+A 50% B+2_C
iznakumam neaizstajamo taukskabju elongacijas sintézei peroksisomas. 2H202(aq) reaktanti un
KATALAZES reaktivitate ir neatgriezeniskas homeostazes nepiecieSsams Brauna produkti ir Ozaquat2H20.
molekularais dzingjs evoliicijai un izdzivoSanai.

KATALAZE

Secinajumi
H202+H202+ —->H*+HOO> < OOH+H"—>02aguatH20+H20+Qeksotermiskat
Protolize aktive aktivo parejas kompleksu skabeklis+ iidens+ siltums+ KATALAZE

KATALAZES reaktivitate producé dzivibas resursus Ozaquat2H20+Q
1. KATALAZE piedalas reakcija aktiva parejas kompleksa sadursmé HOO>Fe*'<"OOH un
....................................................................................................... produktos izdalas neizmainits CAT.......
2. KATALAZE samazina aktivacijas energiju Ea no 79000 Ymo 11dz 29 Ymoi SaMazina 2724....reizes.
3. KATALAZE uzlabo geometrisko faktoru no A=0.01 Iidz A=0.13 uzlabo 13...........c.coco......... reizes.

N
4. KATALAZE palielina reakcijas atruma konstanti k no 1.9e10® M?s? 1idz 0.36 M's™ par reizém
...................................................................................... 3010° trisdesmit miljons reizes lielaka vértiba.....
5. Prigozina atraktors KATALAZES reaktivitate ir nepiecieSams dzivibas molekularais dzingjs
parverSot produktus 100% iznakuma e dzeSot peroksida molekulas..............cceevvennennn.
6. KATALAZES reaktivitate producé dzivibas resursus:

®=6, ®=3 taukskabes skabekli + tideni + siltumu O2aquat2H20+Q .................
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