Differentialekvationer och reaktionskinetik

Enzymkatalys, Chymotrypsin

Enzymer &r naturens egna katalysatorer och s.k. enzymkatalyserade reaktioner spelar en mycket
viktig roll i cellers och levande organismers kemi, dvs. inom biokemin. Reaktionsvagarna kan besta
av flera olika delsteg och reaktionsintermediérer vilket i allmanhet gér enzymreaktioner till mycket
komplexa férlopp. Den allra enklaste typen av enzymreaktion askadliggors i (R1) och har endast en
mellanprodukt, ES, d&r det sista reaktionssteget till slutprodukten, P, endast antas vara en
framatreaktion.

(R1) E+S —= ES —5 E+P

Detta kinetikproblem kan lgsas analytiskt genom att inféra en steady-state approximation (d[ES]/dt =
0) med avseende pa enzymkomplexet, ES. Problemet lostes for forsta gangen av Leonor Michaelis
och Maude Menten. De gav ett uttryck for hastigheten for bildandet av produkten, d[P]/dt, som ges
av formeln

dIP]_K[ELIST g ki tky
dt Ky +1[S] Ky

[E]: =[E]+[ES] é&r den totala enzymméangden och Ky ar Michaelis-Menten-konstanten vilket ocksa ar
ett reaktionskarakteristikum. Forlopp som later sig modelleras med en sadan typ av ekvation sags ha

Michaelis-Menten-kinetik?.

| denna uppgift skall vi undersoka hur korrekt steady-state-approximationen ar for hydrolys av en
N-acylaminosyraester med enzymet Chymotrypsin.

1. Starta med att schematiskt rita hur koncentrationerna av substrat (S), enzym (E),
mellanprodukt (ES) och produkt (P) forvéntas variera med tiden.

2. Modellera nu systemet genom att stalla upp hastighetsuttrycken for reaktionerna (R1)
ovan. Simulera sedan systemet i MATLAB genom att I6sa de ovan uppstéllda systemet av
kopplade  differentialekvationer ~samt  askadliggér  losningen  grafiskt. LAt
begynnelsevillkoret och hastighetskonstanter till systemet vara:

[E]o =05 M, [S]o =1M
ki = 0.01 dm*mol™ s, ki, = 0.000587s™, k, =0.069 s
3. Stammer steady-state-approximationen med avseende pa ES? (Tips: Undersok d[ES]/dt)
Variera kvoten [E]o / [S]o och undersok nér steady-state intrader. Vad ar vanliga enzym
och substratkoncentrationer i biokemiska reaktioner?
4. Jamfor  med Michaelis-Menten approximationen genom att  berékna

produktkoncentrationens variation med tiden, [P]u ur ekvationen ovan.
(Tips: For denna approximation ar -d[S]/dt = d[P]/dt).

1 Lashanvisningar: P. Atkins, L. Jones, Chemical Principles, 4:e uppl, Freeman&Co, 2007, s. 569-570, C. M. Dobson,
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