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A. Cilveka (Human) seruma albumins HSA: pétijums:

¢ [
ChemScape MDLi L‘! » | RasMol \—-1; MAGE g @ FireFox v.3.5.5 aplikacija.
B. uzdevums RSU Ara Kaksa 2023 HSA : http://aris.gusc.lv/ChemFiles/Albumin/cycox.html
1. Lietojot HSA Backbone Display iesp&ju, noradiet N-terminala doména sakuma aminoskabi
...His ... un C-terminala doméns beidzas ar aminoskabi Gly......... ! Cik aminoskabes veido
HSA albumina 1 polipeptida virknes 1E7Gmyrist.pdb primaro strukttru 584-3=581+1=........ ?
2. Transport&jamo ar HSA asins plazma liptidu molekulu 1paSibas? 1................. skabes,
2 s e, ir difilas ar hidrofilu un hidvefeh@m funkcionalam grupam
3. Attelot deprotonétas miristinskabes C14 strukttr formulu ar skabekla atomiem anjona!
i 3a. Kads maksimals skaits taukskabju
karboxilata anjonu saistiti HSA cilveka
seruma albumina 1E7G.pdb?..........

4. Cik alfa spirales veido albuminu HSA? .................. Alfa-spirales

5. Cik doméni atrodas HSA molekula un ka tos sauc? .......... domeni: ...... ) eeeens ) eeeens

6. Kadas & cik aminoskabes ir polipeptida virkné (sekvencg) katra domena? I, 11, 111
IG...-H3+1=..;IHK....-E...+1=... ;I G......- V... +1=.....

7. Kada ir cilvéka seruma albumina HSA cirkul€joSa koncentracija asinu plazma? ...... mM
8. Cik disulfidu saites —S-S- saista 33 attalinatas spirales! ... Cys—S-5S-Cys divas veido vienu.
9. Kuras septinas(6) spirales homologu doménos IA-IIA-ITITA? TA:H...,H.... H...,H...,H...,

N - ; ITA: H..... H.....,H....,H...,H..... H...
IIA(6): '...... JHeo He G He L H He.,He
10. Kuras Cetras(5) spirales ir homologu doménos IB 11B-111B?
IBH... H.. H...,H., IIB H....,H...,H...,H....,

ImIB H....,H....,H.....,H....,

11. Ievietot
stearinskabes C18
karboksila atomus

C=0, C-O0"!

12. Cik molekulas
stearinskabes
piesaistitas HAS
cilvéka seruma
albumia 1E7L.pdb?

14. Cik
arahidonskabes
piesaistitas HAS
cilvéka seruma
albumina 1GNJ.pdb?




14.1 - 14.6
Cilveka seruma albumins asins plazma raksturiga cirkul€josa koncentracija 0.6

mM
http://aris.gusc.lv/ChemFiles/Albumin/1E7GplLat.doc ; http://aris.gusc.lv/ChemFiles/Albumin/1E7Gpl.xls

Virkne no 585 AA aminoskab&ém Albumina molekula 1E7G.pdb:

DAHKSEVAHRFKDLGEENFKALVLIAFAQYLQQCPFEDHVKLVNEVTEFAKTCVADESAENCDKSLHTLFGDKLCTVATL
RETYGEMADCCAKQEPERNECFLQHKDDNPNLPRLVRPEVDVMCTAFHDNEETFLKKYLYEIARRHPYFYAPELLFFAKR
YKAAFTECCQAADKAACLLPKLDELRDEGKASSAKQRLKCASLOKFGERAFKAWAVARLSQRFPKAEFAEVSKLVTDLTK
VHTECCHGDLLECADDRADLAKYICENQDSISSKLKECCEKPLLEKSHCIAEVENDEMPADLPSLAADFVESKDVCKNYA
EAKDVFLGMFLYEYARRHPDYSVVLLLRLAKTYETTLEKCCAAADPHECYAKVFDEFKPLVEEPQNLIKQNCELFEQLGE
YKFQNALLVRYTKKVPQVSTPTLVEVSRNLGKVGSKCCKHPEAKRMPCAEDYLSVVLNQLCVLHEKT PVSDRVTKCCTES
LVNRRPCFSALEVDETYVPKEFNAETFTFHADICTLSEKERQIKKQTALVELVKHKPKATKEQLKAVMDDFAAFVEKCCK

ADDKETCFAEEGKKLVAASQAALGL 217 pKa vertibas tabula 1604.91 summa

Summa nepiedalas cisteiina atlikumi Cys = pKgrr =8.18, kuri ir aiznemti 17 disulfidu saitgs.
Taukskabes simul€ ar 7 nonanskabes molekulam pKa=7%4,96=34,72 praktiski neatSkiras no taukskab&m.
Summa 217 pKa vertibas tabula .............. un pieskaita 7 taukskabes 7%4,96=......

Sasummeétas 217 pKa vertibas no tabulas un pieskaitot 7 taukskabju pKa: 1604.91+ 34,72=..............

Aprekinu uzdevumi cilvéka seruma albumina molekulai

Protolitisko konstanti pK, izoelektrisko punktu IEP=pK, aprékina saskaitot sanu virknu XpKarsanu grupa, Un
PKanterminatls N, Un pKacterminaiscoo-konstanSu summu izdalot ar skabes grupu skaitu molekula NpKa:

IEP=pK.=(ZpKarsanu grupatpKanterminais tpKacierminals)/ NpKa

14.1 Sumarais protolitisko lidzsvaru skaits ir NpKa=215....... F2uiine +7=e +7=.....

585 aminoskabes no tam 215+2 aminoskabes ar protolitiskam pK., sanu grupam,? taukskabes pK.=4,96,
N-terminala aspartats D pKanterminals=9,6 un C-terminala leicins L pKacterminais=2,36
Summa ir saskaitama ka ZpKarsanu grupatpKaNterminalstpKacterminalst 7*pKa= ..............
14.2a. Summari vidgja skabju grupu konstante pK.i«= pKa = IEP  1ZO ELEKTRISKAIS PUNKTS
IEP=1604.91/217 =.............. bez 7 taukskabém albumina molekula
14.2b. IEP=1639.63 / 224 =.......... ar 7 taukskabém albumina molekula

Aminoskabju un olbaltumvielu izoelektriska punkta pH vértiba pH=IEP jonu ladinu summa ir nulle ,,0”

0——— skaba vide plus (+)——-ulles 1adins,,0” IEP=pH: baziskaka vidé minuss (-—— 14 pH skala

-COOH & -NHj3" pozitivs 1adips ................. -COO & -NH3 ..o ladins ir negativs -COO" & -NH,

Pasvitro eksistejosu un izdzest neesoso:

14.3 Albumina molekulas bez taukskabém ladins ir (+), nulle ,,0” vai (-) fiziologiska pH=7,36 vide

Pasvitro eksistejosu un izdzest neesoso:

-COOH & -NHj3" pozitivs (+) ladips ....... pH=7,36 <IEP=74 ....... ladins ir negativs(-) -COO™ & -NH,.

14.4 Albumina molekulas +7 taukskabes ladins ir (+), nulle ,,0” vai (-) fiziologiska pH=7,36 vid¢ asins plazma

Pasvitro eksistejosu un izdzest neesoso:

-COOH & -NHj3" pozitivs (+) ladips ....... IEP=7.32 <pH=7,36 ....... ladins ir negativs(-) -COO™ & -NH,.

14.5 Noteikt albumina molekulas ladina zimi elektroforéze pie pH 8,8 (+), nulle ,,0” vai (-)

Pasvitro eksist€joSu un izdzest neesoso:

-COOH & -NHj3" pozitivs (+) ladips ....... IEP=7.32+7,40 < pH=8,8 ....... ladins ir negativs(-) -COO"™ & -NH,.

14.6 Aprekinat C=10"* M albumina $kiduma pH ar Ostvalda atSkaidisanas likuma aprékinu koncentracijas C

oK. _logc 71,3198 —1og10™ 74092 73198 +7,4002
2

2
Atraktora 7,36 albumina koncentracija ir C=................. M.

logaritma pH= =14,720/2 = ......



15 Ievietot Dansil-L-asparagina dotos atomus 9DN.pdb ! 2XVV.pdb Proteinu Datu Banka!

O o 0 o A\ —c 2 20
- o 7& /7 N N
H / - /
H. H
9DS.tgf HSA molekula
H
0 ! Proteinu Datu
" Banka PDB!

H ZXVQ.pdb

H 16. levietot
Dansil-
H H
. L-sarkozina

dotos atomus 9DS.pdb!
17. Ievietot Dansil-L-
arginina Arg
dotos atomus
9NR.pdb! 2XxVW.pdb
Proteinu Datu
Banka PDB!

Proteinu Datu
Banka PDB!
2XWl.pdb

18. Ievietot Dansil-L-norvalina dotos atomus 9NV.pdb |
19. Ievietot Dansil-L-fenilalanina dotos atomus un benzola gredzenu 9NF.pdb HSA! 2XW0.pdb

20. Ievietot
Dansil-
L-glutamata Glu
dotos atomus
9NE.pdb
H HSA molekula
Proteinu Datu
Banka PDB

2XSI.pdb




21. Ievietot L-Tiroksina dotos Cetrus skabekla un N atomus,0 O O 0O kuru
- 1zdala folikularas
epitelija Stnas

0 vairogdziedzert
tiroidhormons saistits
Hemdabigstgr N | HHSA transportam
1HK1.pdb Proteinu
C34H31FeN404 | Datu Banka PDB

o 22. levietot 2 N: un
2 N pirolu atomus
héma koordinétus ap
dzelzs(Il) atomu HSA
Protetnu Datu Banka_
PDB 109X.pdb

HEMS Dabigs 0

H2C M= 615.5 g/mol

23. levietot 4 pirolu slapekla N
atomus koordin€tus héma ap
dzelzs(Il) atomu.
Metabolita Bilirubina: BLA.pdb
transports
saistitu cilvéka seruma albumina
HSA
protoporfirina cikla
priekSvestnesis ciesi saistiti
u olbaltumviela. Prostéetiska grupa

Protetnu Datu Banka_
PDB 2VUE.pdb

Bilirubins

2BXD.pdb
Proteinu Datu Banka PDB struktiira.

25. Ievietot Diflunizala dotos
atomus

nesteroidalo pretiekaisuma

zalu molekula
NSAIA 1FL.pdb
cilvéka seruma albumina HSA
Protetnu Datu Banka
PDB 2BXE.pdb

MW = 228.38 g/mol H

RWF _ideal.tgf

H
C14H2802




o 26. levietot Ibuproféna dotos divus atomus nesteroidalas

H S-Ibuprofens

pretiekaisuma zales NSAIA

cilvéka seruma albumina HSA
| 2BXG.pdb Proteinu Datu Banka PDB IBP.pdb.

27. levietot IndoMetacina dotos piecus atomus
nesteroidalas pretiekaisuma zal€s

NSAIA IMN.pdb cilvéka seruma albumina HSA
Proteinu Datu Banka PDB 2BXM.pdb

0 o

28. levietot fenil Butazona dotos atomus nesteroidalas pretiekaisuma zales,
antipisetikis, analgetlkls P1Z.pdb cilveka seruma albumina HSA Proteinu Datu Banka
N o o |PDB2BXM.pdb

H H o =
Fenilbutazons
-

\C C n 29. levietot Salicilskabé dotos atomus

H H i . .
H fl ( H 2-hidroxi-benzoskabei priekSvestnesis
N H / . H pretickaisuma zaleém aspirins ar aciletu

hidroksila grupu pie salicilskabes C2 -

(0) 0] N

—

PIZtgf T >>1 O-H benzola cikla SAL.pdb cilveka
308.38 g/mol H 4 seruma albumia HSA Proteinu Datu
C19H20N202 " Banka PDB 212Z.pdb, 2BXL.pdb

30. Ievietot Dlazepama dotos tris atomus antikonvulsants, anksiolitikis

O N N sedativs(nomierinoss), relaksants(atbrivotiba), amnézijas:
cilveka kermena medicinas formula DZP.pdb cilvéka seruma
i albumina HSA Proteinu Datu Banka PDB 2BXF.pdb

Diazepams
Cl H

~

H% O o Fusidinskabe
H [0}
/
;C
K
H

31. levietot Fuzidinskabé dotos
6 atomus, antibiotikim, anti-
bakterials agents, Olbaltumvielu
sint€zes inhibitors formula

FUA .pdb cilvéka seruma

albumina HSA Proteinu Datu Banka PDB 2VUF.pdb




Testosteron binding sites are two:

TBS1 and TBS2 .

S-Warfarin binding site is Sudlow site.

Sudlow site
R Warfarin

H

Testosterone

both angular methyl groups

Fig. 5 ESA domains and testosterone binding sites. The testosterone (yellow) and citrate molecules (magenta)
are shown with atoms as spheres. Warfarin (from structure of HSA complexed with warfarin, PDB ID: 2BXD),
which is bound at Sudlow site 1,6 is shown with atoms as blue spheres. Testosterone was predicted to bind in
Sudlow site I by Peters.1 The interactive collection of superpositions of the ESA—testosterone complex and
other SA complexes with selected compounds that bind in TBS1 or TBS2 is available at ;
https://molstack.bioreproducibility.org/c/hY Yh/. and in: Chem Sci. 2019 Feb 14; 10(6): 1607-1618.




