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Sammanfattning
Projektet gick ut på att från en given uppgift modellera och simulera en enzymkatalys för enzymet Chymotrypsin. Detta gjordes och löstes i Matlab. 

Resultaten visade att högre koncentration av enzymet (katalysatorn), gör att reaktionen går snabbare. Ändring av reaktanten S gör att steady-state inträder vid olika koncentrationer av intermediären ES.   
Inledning

Målet med detta projekt var att beskriva hur man uttrycker en kinetisk ekvation och sedan lösa den med hjälp av Matlab. Utifrån detta dras en slutsats om reaktionen. Det valda projektet handlade om att undersöka hur korrekt en sk steady-state-approximationen är för hydrolys av en N-acylaminosyraester med enzymet Chymotrypsin är. 
Teoretisk bakgrund

Enzymer kan betraktas som naturens katalysatorer. Dessa är viktiga i cellers och levande organismers kemi. Enzymreaktioner kan vara mycket komplicerade förlopp och reaktionsvägarna kan bestå av flera olika delsteg och reaktionsintermediärer. 
Allmänt gäller: 
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 där k är hastighetskonstanten
Hastigheten, r, för bildandet av ämne C, ges med hjälp av hastighetskonstanten k och reaktanternas koncentration, [A] och [B].
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Hur koncentrationerna av respektive ämne ändras med reaktionstiden
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Den allra enklaste typen av enzymreaktion åskådliggörs i (R1) och har endast en mellanprodukt, ES, där det sista reaktionssteget till slutprodukten, P, endast antas vara en framåtreaktion. 

(R1) 
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Följande uttryck ger hastigheten för bildandet av produkten P:
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                                      [E]t =[E]+[ES] är den totala enzymmängden
KM  kallas Michaelis-Menten-konstanten
Problemet kan lösas genom att använda sig av en sk steady-state approxiamtion, (d[ES]/dt = 0) med avseende på enzymkomplexet ES. 

I Matlab använder vi oss av funktionsfilen my_ode.m, som löser olika differentialekvationer, genom att anropa den i de filer som användes. 

Experimentell metodik 
Reaktionen beskriver hydrolysen av N-acylaminosyraester med enzymet Chymotrypsin där E är enzymet i reaktionen, S är reaktant, P är produkt, ES är intermediär och k är hastighetskonstanten. 

[image: image7.wmf]P

E

ES

S

E

k

k

k

+

¾

®

¾

+

¾

¾

¾

¬

¾

¾

®

¾

2

12

11


Sätt [E] = u1  , [S] = u2 , [ES] = u3 , [P] = u4
Beräkning för de olika hastigheterna:
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Reaktionshastigheterna för respektive ämne, fås fram av ekvationerna ovan och blir:
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u' skrivs sedan in i Matlab som y, vilken blir en 4x1 matris.

Begynnelsevillkoret och hastighetskonstanterna som angavs i uppgiften var:

[E]0 = 0.5M   ,    [S]0 =1M
k11 = 0.01 dm3 mol-1 s-1,   k12 = 0.000587s-1,   kcat = 0.069 s-1
Utifrån detta skrevs ett program i Matlab med hjälp av givna exempelprogram. Det behövdes två program, en funktionsfil och en scriptfil. Dessa redovisas i bilaga 1. 
Resultat och avslutning
Molförhållandet för ämnen är 1:1, detta kan man se genom att kurvorna S och P är spegelbilder av varandra. Detta ger att derivatan för den ena kurvan kommer vara lika stor, fast med motsatt tecken, som den andra.
I reaktionen kommer reaktanten S till slut helt att reagera och övergå till produkten P via intermediären ES. Detta beror på att det inte finns någon bakåtreaktion från produkten till indermediären (Se fig 1och fig 2).  
Enzymkoncentrationen kommer att i stort sett vara konstant genom hela reaktionen då enzymet fungerar som en katalysator. En katalysator är något som påskyndar reaktionen utan att själv förbrukas. 
Enzymkoncentrationen kommer dock att minska något i början av reaktionen då det binds som intermediären ES. Denna ökar i början och kommer senare gå mot noll när all reaktant övergår i produkt. 
Genom att öka startkoncentrationen av enzymet går reaktionen snabbare (se fig 2 och fig 3).

Med steady-state menas att derivatan för intermediären, ES, är konstant, alltså noll. Detta gäller så länge det finns reaktant kvar. Eftersom mellanprodukten, ES, i detta fallet reagerar och bildar produkter med hög reaktionshastighet utan att själv återbildas gäller steady-state approximationen under kort tid.  Steady-state inträder när koncentrationen av ES nått sitt maximum, efter ca 30 s. Detta gör att steady-state approximationen för givet problemet ej är helt korrekt men en hyfsad approximation (se fig 4).   
Vid de givna startkoncentrationerna inträder steady-state vid [ES]= 0.05. Om man ökar startkoncentrationen av S kommer [ES] vid steady-state vara högre (se fig 2 och fig 4). Alltså ändras koncentrationen av ES vid steady-state med ändringen av startkoncentraionen på S. 
Då derivatan av ES är noll kan man använda sig av Michaelis-Menten kinetik och räkna med följande uttryck
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för att räkna ut hur snabbt produkten bildas. 

Bilaga 1
Ändring av tid:
Fig 1:







       Fig 2:

Koncentrationen för E,S,ES och P vid:                                   Koncentrationen för E,S,ES och P vid:
[E]0= 0.5 mol/L                                                                        [E]0= 0.5

[S]0= 1 mol/L
                                                                           [S]0= 1 mol/L
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Ändring av startkoncentration:

Fig 3:








Fig 4:
Koncentrationen för E,S,ES och P vid: 



Koncentrationen för E,S,ES och P vid:                     
[E]0= 1 mol/L 






[E]0= 0.5 mol/L
[S]0= 3 mol/L   






[S]0= 2 mol/L                                  
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Bilaga 2
funktionsfilen:

function y = reac(t,u)
k11=0.01;      % dm3/mol*s   medelsnabb
k12=0.000587;  % /s  slow
k2=.069;      % /s fast
%u(1)=E u(2)=S u(3)=ES u(4)=P
r11=k11*u(1)*u(2);       %reaktions-v
r12=k12*u(3);
r2=k2*u(3);
y(1,1)=-r11 + r12 + r2;  %E 
y(2,1)=-r11+r12;         %S
y(3,1)=r11-r12-r2;       %ES
y(4,1)=r2;               %P
scrpit-filen

k11=0.01;      % dm3/mol*s   medelsnabb
k12=0.000587;  % /s  slow
k2=.069;      % /s fast
%k=(k12+k2)/k11 %michaelis-Menten-konstanten (medel-k)
[t,u]=my_ode('reac', [0, 13*60], [.5; 1; 0; 0],0.01); 
% (anropar funktionen, intervallet, startkonc., h-värdet)
figure(1)
clf
plot(t,u)
xlabel('tiden i sekunder')
ylabel('koncentrationen av ämnena i mol/dm3')
legend('E','S','ES','P')
�2p.  Mkt bra.  /stig
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