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Töö eesmärkTöö eesmärk

Ensüümi mehhanismide matemaatiline Ensüümi mehhanismide matemaatiline 
modelleeriminemodelleerimine
kMech/Cellerator/MathematicakMech/Cellerator/Mathematica
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Olemasolevad vs kMechOlemasolevad vs kMech

kMechkMech

Kiiruskonstantide Kiiruskonstantide 
kasutaminekasutamine

Nii ühe kui mitme Nii ühe kui mitme 
substraadiga substraadiga 
keemilised keemilised 
reaktsioonid

GEPASIGEPASI
JARNACJARNAC

MichaelisMichaelis--Menten Menten 
kineetikakineetika

KingKing--Altman meetodAltman meetod

reaktsioonid
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Simple catalytic mudelSimple catalytic mudel

1 substraadi ja 1 1 substraadi ja 1 
produktiga mittepööratav produktiga mittepööratav 
reaktsioon, kus ei ole reaktsioon, kus ei ole 
kofaktoreid ega ensüümi kofaktoreid ega ensüümi 
vaheolekuidvaheolekuid

S S –– substraatsubstraat
P P –– produktprodukt
En En –– vabaensüümvabaensüüm
EnS EnS –– ensüümensüüm--substraat substraat 

komplekskompleks
kf, kr, kcat kf, kr, kcat --

kiiruskonstandidkiiruskonstandid
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Bi Bi mudelBi Bi mudel

2 substraati/2 2 substraati/2 
produktiprodukti
EnsüümEnsüüm--substraat substraat 
kompleksi kompleksi 
moodustuminemoodustumine
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CelleratorCellerator
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Ping Pong Bi Bi mudelPing Pong Bi Bi mudel

Järjestatud Järjestatud 
sündmusedsündmused
Ensüüm erinevates Ensüüm erinevates 
olekutesolekutes
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CelleratorCellerator
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InhibitsioonimehhanismidInhibitsioonimehhanismid

Mittekonkureeriv Mittekonkureeriv 
inhibitsiooninhibitsioon
Konkureeriv inhibitsioonKonkureeriv inhibitsioon
Allosteeriline inhibitsioonAllosteeriline inhibitsioon
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Mittekonkureeriv inhibitsioon (NCI)Mittekonkureeriv inhibitsioon (NCI)

Inhibiitor saab Inhibiitor saab 
seonduda ensüümi seonduda ensüümi 
kõigi olekutegakõigi olekutega
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Konkureeriv inhibitsioon (CI)Konkureeriv inhibitsioon (CI)

Inhibiitor saab Inhibiitor saab 
seonduda ainult seonduda ainult 
ensüümi vabaolekugaensüümi vabaolekuga
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Allosteeriline regulatsioonAllosteeriline regulatsioon

Ensüüm eksisteerib Ensüüm eksisteerib 
aktiivses või inaktiivses aktiivses või inaktiivses 
olekusolekus
MonodMonod--WymanWyman--Changeux  Changeux  
(MWC) mudel(MWC) mudel

R R –– aktiivse ensüümi hulkaktiivse ensüümi hulk
Yf Yf –– ensüümi küllastatusensüümi küllastatus
S,A,I S,A,I –– substraadi, aktivaatori, substraadi, aktivaatori, 

inhibiitori kontsentratsiooninhibiitori kontsentratsioon
Km,Ka,Ki Km,Ka,Ki –– dissotsiatsioonikonstandiddissotsiatsioonikonstandid
n n –– substraadi seondumissaitide arvsubstraadi seondumissaitide arv



1313

E.coli K12 LE.coli K12 L--isoleutsiini biosüntees isoleutsiini biosüntees 



1414

KokkuvõteKokkuvõte

kMech kirjutatud Mathematica keeleskMech kirjutatud Mathematica keeles
Konverteerib ensüümi mehhanismid Konverteerib ensüümi mehhanismid 
Cellerator reaktsioonideksCellerator reaktsioonideks
Windows, Linux, MacOSWindows, Linux, MacOS
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