Simulacién de un experimento ITC M+ A <--> MA, .
Obdulio L6pez Mayorga. #1

Volumen de la célula de medida del microcalorimetro: Ve:= 021073 L

Datos de los reactivos:

Concentracion inicial de Macromolécula en la célula

de medida del microcalorimetro............cccocceeeiiiiniiniiiiiienn, Mg := 110.0-10 M
Concentracidn inicial de Ligando A en célula ............cccuvveee. Ag:=0 M
Concentracién de Ligando A en lajeringa ...........cccccvvvvvenenennn. Ag := 3000-10" 6 M
Peso molecular de la Macromolécula ............ccoccvveeiiiinneenne MW := 14093 il
mo

Parametros termodinamicos de la reaccion:

Estequiometria, nUmero de sitios para el ligando A .........cccccceeeeeeenil D= 1
Constante del equilibrio de union del ligando A... ..........................Kp := 58000 M
] L . cal
Entalpia de unién ( cal / mol) del ligando A............ ooeecivivereeeennnn. AHp = —1000 _I
mo

Mo-Ka = 6.38



Simulacion de un experimento ITC M+ A <--> MA,

Obdulio L6épez Mayorga #2
NUMEro de iNYECCIONES ......oevviiiiiiiiiiiiie e N := 27 i1 N
Vini = yolumen de cada inyeccion (L):
0.5.10" °
0.8.10"°
0.8.10° 8
0.8.10°°
0.8.10"°
15.10°°
1.5-10" 6 Factor de dilucion de una simple inyeccién:
-6 -Vin;j
— 6 = eXF{ Ve ]
1.5-10 Factor de dilucion total:
15.10° = _
|
_6 -1
1.5-10 0 ftj := exp| —- Z Vinj
2.10" 8 0| 0.9975031224 Ve =
5 1| 0.9960079893
2.10 ft, =
2| 0.9960079893
2.107 8 0
: 3| 0.9960079893
2.107 8 4| 0.9960079893 | 0.9975031224
210~ 6 5| 0.9925280548 1| 09935210793
— 09975250545 2| 09895549326
_ 05975260545 3| 0.9856046187
2.10 09975250545 4| 09816700746
2.10"° 9| 09925280548 5| 09743350896
210~ 6 10| 0.9925280548 6] 09670549112
106 11| 0.9900498337 7] 09598291299
— 12| 0.9900498337 8| 09526573393
2-10 13| 0.9900498337 9| 09455391359
25.10" ° 14| 0.9900498337 10| 09384741193
11| 0.9291361458
25107 ° 15
: 12| 0.9198910867
~6
1.10 13| 0.9107380174
1.10~ 6 14| 0.9016760227
110~ 6 15




Simulacién de un experimento ITC M + A <--> MA,
Obdulio Lopez Mayorga #3

Concentraciones en célula (mM): M; := ftj-Mg A= AS-(l - fti)

Concentracién de ligando libre en célula(M):

1 nKarMj+ KarAj) + 4/ (1 + n-Ka-Mj — Ka-A) + 4-KaAj
( )+ )

Afj =
2-Ka

Variacion de concentracion de My L
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Numero de Inyeccion



Simulacion de un experimento ITC M + A <--> MA,
Obdulio L6épez Mayorga #3

n-KA-Afi
Parametro de union: Ve K a-Af;

Paradmetro de union frente a [L] libre
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Simulacidn de un experimento ITC M + A <--> MA,
Obdulio Lopez Mayorga #4

Calor en cada inyeccion (cal): gj = VC'Mi'AHA'(Vi - Vi—l'fi>

Calor en cada inyeccion (cal)
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Numero de inyeccion

Calores acumulados: gacj := Vc-Mj-AHa-vj



Calor acumulado (cal)
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Simulacién de un experimento ITC M + A <--> MA,

Obdulio Lopez Mayorga #5

Calores por mol de A inyectado:

Qrj = ——
! Ag-Vinj
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Simulacién de un experimento ITC M + A <--> MA,

Obdulio Lopez Mayorga

Otros aspectos del experimento.

Cantidad de macromolécula necesaria:

#6




wM := Mg-Vc-MW wM =0 g
Volumen total, moles y pesode ligando:

Vti= Z Vinj  Vt=4.27x 10 L

nL := Vt-Ag nL = 1.281 x 10 moles

w:=nL-1000  w=1.281x1g %






lparaK.g=1.0x108 2 paraK.;=1.0x10°

AQr- AQr2; =



Ve-Mj-AHp =
-2.1945068693-10°5
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