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Sammanfattning
Under projektet undersöktes hur väl "steady-state-approximationen" stämmer för en enzymkatalys med enzymet Chymotrypsin. Med hjälp av fyra stycken differentialekvationer och deras grafer kunde sedan en konklusion dras. 

Inledning

Syftet med projektet var att koppla ihop matematiken med kemin, hur ODE-lösningsprogrammen skall användas, samt att få en djupare förståelse för hur katalysatorer fungerar. Projektet skulle också belysa hur "steady-state-approximationen" påverkas av startkoncentrationerna av enzym och substrat.
Teoretisk Bakgrund

Steady-state-approximationen gör gällande att den totala mängden enzymkomplex (ES) är konstant efter en initial bildningsprocess. I kroppen sker reaktionerna hela tiden, så där finns inte denna process. Detta problem kan lösas genom att undersöka derivatan (hastighetsförändringen) för [ES]. Om den är lika med noll stämmer steady-state-approximationen. Hastighetsuttryck för reaktionerna kan beräknas med hjälp av hastighetskonstanter, enligt formlerna:
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Experimentell Metodik

Problemet löstes genom att programmera ett Matlab-program, där hastighetsuttryck för reaktionerna modellerades. Programmet ritade sedan en figur med fyra grafer, som beskrev koncentrationen av substrat, enzym, enzymkomplex och produkt. För att programmet skulle kunna programmeras, krävdes en uppställning av differentialekvationer. Desssa kunde uppställas med hjälp av hastighetskonstanter, som var givna i uppgiften. Matlab-programmet finns i Appendix 1.
Resultat

Slutsatsen som kan dras av projektet är att steady-state-approximationen gäller bra om rätt tidsintervall väljs. I början stämmer den inte, då uppgiften förutsätter att inget enzymkomplex finns från början, och den i den första fasen måste komplex bildas. I uppgiften finns heller ingen tillförsel av substrat, vilket gör att substratet efter ett tag tar slut. Då finns heller inget substrat för enzymet att bilda komplex med, och inget nytt komplex bildas eftersom reaktionen då enzymkomplexet reagerar och bildar enzym och produkt inte är reversibel. 
Derivatan d[ES]/dt beskriver bildningshastigheten av ES beroende på tiden. Ur grafen kan utläsas att steady-state infaller snabbt, och att det inte har någon betydelse hur stora koncentrationerna är från början. Det enda som händer om koncentrationen substrat ändras, är att det tar längre tid för substratet att ta slut, det vill säga hur länge steady-state gäller. [image: image3.emf]0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
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Felkällor

Eftersom Matlab räknar med 16 decimaler säger programmet att derivatorna till [ES], [E] och [S] hela tiden är lika med noll, utom vid första värdet. Den fjärde kurvan, som beskiver [P], är hela tiden lika med noll. Grafen visar dock att så inte är fallet, fast då derivatan är så liten kan Matlab inte räkna med den. 
Avslutning

Approximationen gällde ganska bra för reaktionen som beskrivs i projekthandledningen. I kroppen stämmer den emellertid ännu bättre. I kroppen så tar substratet inte slut på flera timmar, utan ett ständigt tillskott av substrat gör att koncentrationen substrat är någorlunda konstant ända tills reaktionen är färdig. Allting beror därför på hur koncentrationer och tid synkroniseras, för att ett steady-state skall hålla lång tid.
Appendix 1
function y=enzym(t,u)
global k11 k12 k2   % hämtar de globalt satta hastighetskonstanterna
r1=k11*u(1)*u(2);   % reaktionshastigheterna 
r2=k12*u(3);
r3=k2*u(3);
y=zeros(size(u));   % sätter vektorn y i kolonnform
y(1)=-r1+r2+r3;     % bildningshastigheten för [E]
y(2)=-r1+r2;        % bildningshastigheten för [S]
y(3)=r1-r2-r3;      % bildningshastigheten för [ES]
y(4)=r3;            % bildningshastigheten för [P]
Detta program beräknar bildningshastigheterna för de olika reaktionerna. Sedan sätter det dessa hastigheter i kolonnform och skickar dem tillbaka till projekt1.m, där kolonnvektorn skickas in i ODE-lösaren.

Appendix 2

function [t, U]=projekt1(E0,S0)
global k11 k12 k2   % hastighetskonstanterna sätts globalt,
                    % alltså att de kan användas överallt
k11=0.01;           % Hastighetskonstanterna
k12=0.000587; 
k2=0.069;     
T=100;              % stopptid
u0=[E0;S0;0;0];     % startkoncentrationerna
[t,U]=ode45(@enzym, [0, T], u0);  % koncentrationsändringen med tiden
figure(1)           % plottar koncentrationen med avseende på tiden
clf
plot(t,U)

title('Koncentrationen med avseende på tiden')
ylabel('Koncentrationen')
xlabel('Tiden')
legend('[E]','[S]','[ES]','[P]')
d=enzym(t,U');      % räknar ut derivatan av de olika koncetrationerna
figure(2)           % plottar derivatorna med avseende på tiden
plot(t,d)
title('Förändringshastigheten med avseende på tiden')
ylabel('Koncentrationernas derivator')
xlabel('Tiden')
legend('d[E]/dt','d[S]/dt','d[ES]/dt','d[P]/dt')
hold on 
Detta program skickar in vektorn y, som fås genom programmet enzym.m, in i en ODE-lösare som finns i Matlab. När ODE-lösaren är klar, ritar programmet en figur med fyra grafer, som är lösningar till ekvationerna, och en figur som visar derivatorna av nämnda ekvationer. 
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