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

Volumen de la célula de medida del microcalorímetro: Vc 0.2 10 3 L

Datos de los reactivos:

Concentración inicial de Macromolécula en la célula 
de medida del microcalorímetro................................................ M0 110.0 10 6 M

Concentración inicial de Ligando A en célula .......................... A0 0 M

Concentración de Ligando A en la jeringa ................................ As 3000 10 6 M

Peso molecular de la Macromolécula  .................................. MW 14093
g

mol

Parámetros termodinámicos de la reacción:

Estequiometría, número de sitios para el ligando A  .........................: n 1

Constante del equilibrio de unión del ligando A... .........................: KA 58000 M-1

Entalpía de unión ( cal / mol) del ligando A............ .........................: ΔHA 1000
cal
mol

M0 KA 6.38



Simulación de un experimento ITC   M + A <--> MA,
Obdulio López Mayorga  #2
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 Volumen de cada inyección (L): 

Factor de dilución de una simple inyección:
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Simulación de un experimento ITC    M + A <--> MA,
Obdulio López Mayorga #3

Concentraciones en célula (mM): Mi fti M0 Ai As 1 fti 

Concentración de ligando libre en célula(M): 

Afi
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Simulación de un experimento ITC    M + A <--> MA, 
Obdulio López Mayorga #3
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Simulación de un experimento ITC    M + A <--> MA, 
Obdulio López Mayorga        #4

Calor en cada inyección (cal): qi Vc Mi ΔHA νi νi 1 fi 

1 2.5264.0535.5797.1058.63210.15811.68413.21114.73716.26317.78919.31620.84222.36823.89525.42126.94728.47430
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Calores acumulados: qaci Vc Mi ΔHA νi



1.22.7164.2325.7477.2638.77910.29511.81113.32614.84216.35817.87419.38920.90522.42123.93725.45326.96828.48430
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Simulación de un experimento ITC    M + A <--> MA, 
Obdulio López Mayorga        #5

Calores por mol de A inyectado:
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Simulación de un experimento ITC    M + A <--> MA, 
Obdulio López Mayorga        #6

Otros aspectos del experimento.

Cantidad de macromolécula necesaria:



wM M0 Vc MW wM 0 g

Volúmen total, moles y pesode ligando:

Vt

i

Vini Vt 4.27 10 5 L

nL Vt As nL 1.281 10 7 moles

w nL 1000 w 1.281 10 4 g





1 para K.B = 1.0 x 106 2 para K.B = 1.0 x 105

ΔQr1i  ΔQr2i ΔQr2



Vc Mi ΔHA
-5-2.1945068693·10
5
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-5-1.98368725·10
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