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ÓÄÊ 517.6

Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ðåàêöèè ñèíòåçà

ãåðàíèëïèðîôîñôàòà

c⃝ Î. Þ. Êèðüÿíîâà1, È. È. Êèðüÿíîâ2, È. Ì. Ãóáàéäóëëèí3

Àííîòàöèÿ. Èçó÷åíèå êèíåòèêè áèîëîãè÷åñêèõ ñèñòåì èãðàåò îñíîâíóþ ðîëü â ìàòåìàòè-
÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèè ïðîöåññîâ, êîòîðûå ïðîòåêàþò â ñèñòåìàõ ñ îïðåäåëåííîé ñêîðîñòüþ,
â êîíêðåòíîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè. Èññëåäîâàíèå êèíåòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ ñëîæíîé ñèñòåìû
ñâîäèòñÿ ê ïîñòðîåíèþ ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè, â êîòîðîé ñêîðîñòè èçìåíåíèÿ êîíöåíòðà-
öèé ñîñòàâíûõ êîìïîíåíòîâ âûðàæàþòñÿ ÷åðåç ñêîðîñòè îòäåëüíûõ ýëåìåíòàðíûõ ðåàêöèé, â
êîòîðûõ îäíè ýëåìåíòû ïðåâðàùàþòñÿ â äðóãèå. Â äàííîé ðàáîòå ðàññìàòðèâàåòñÿ òåîðåòè÷å-
ñêîå èññëåäîâàíèå ñèíòåçà ãåðàíèëïèðîôîñôàòà. Ñîçäàíà ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü, ïîçâîëÿþ-
ùàÿ ïðåäñòàâèòü òå÷åíèå ïðîöåññà áèîñèíòåçà ãåðàíèëïèðîôîñôàòà ïðè èçìåíåíèè ôàêòîðîâ,
âëèÿþùèõ íà åãî ïðîòåêàíèå.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ãåðàíèëïèðîôîñôàò, ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå, ìåâàëîíîâûé ïóòü

1. Ââåäåíèå

Ñî÷åòàíèå êëàññè÷åñêèõ ìåòîäîâ ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñ áóðíî ðàçâèâà-
þùèìèñÿ ñîâðåìåííûìè èíôîðìàöèîííûìè òåõíîëîãèÿìè ïîçâîëÿåò íå òîëüêî îïòè-
ìàëüíî óïðàâëÿòü õèìè÷åñêèìè ïðîöåññàìè, íî è òàêæå èññëåäîâàòü ñëîæíûå ôèçèêî-
áèîëîãè÷åñêèå çàêîíîìåðíîñòè, êîòîðûå íåâîçìîæíî èññëåäîâàòü ýêñïåðèìåíòàëüíûìè,
íàòóðíûìè îïûòàìè. Â îñíîâå ïðîöåññîâ îáìåíà êëåòêè ñî ñðåäîé è âíóòðåííåãî ìåòà-
áîëèçìà ëåæèò ñëîæíàÿ ñåòü îðãàíèçîâàííûõ îïðåäåëåííûì îáðàçîì âî âðåìåíè è ïðî-
ñòðàíñòâå ðàçëè÷íûõ ðåàêöèé. Â ðåçóëüòàòå ýòèõ ïðîöåññîâ èçìåíÿþòñÿ êîíöåíòðàöèè
ðàçëè÷íûõ âåùåñòâ, ÷èñëåííîñòü îòäåëüíûõ êëåòîê, áèîìàññà îðãàíèçìîâ. Îñíîâíûå èñ-
õîäíûå ïðåäïîñûëêè ïðè îïèñàíèè êèíåòèêè â áèîëîãè÷åñêèõ ñèñòåìàõ â îáùåì òàêèå æå,
êàê è â õèìè÷åñêîé êèíåòèêå.

Ìàòåìàòè÷åñêîå îïèñàíèå èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèé ó÷àñòâóþùèõ â ðåàêöèè âåùåñòâ
íà îñíîâå ñõåì õèìè÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé êèíåòè÷åñêóþ ìîäåëü [1],
[2], êîòîðàÿ òàêæå âêëþ÷àåò â ñåáÿ ýíåðãåòè÷åñêèå ïîêàçàòåëè îòäåëüíûõ ñòàäèé. Íà îñ-
íîâå êèíåòè÷åñêîé ìîäåëè ìîæíî óñòàíîâèòü ðåàêöèîííóþ ñïîñîáíîñòü ëþáîãî âåùåñòâà,
â ëþáîé ìîìåíò âðåìåíè â ñëîæíûõ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèÿõ [3], [4].

Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå ìåõàíèçìà îáðàçîâàíèÿ ãåðàíèëïèðî-
ôîñôàòà (îäíîãî èç ïðîñòåéøèõ òåðïåíîèäîâ) íà îñíîâå ðàçðàáîòêè åãî êèíåòè÷åñêîé ìî-
äåëè, êîòîðàÿ âêëþ÷àåò â ñåáÿ ìàòåìàòè÷åñêîå îïèñàíèå áèîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, èäåí-
òèôèêàöèþ ïàðàìåòðîâ ìîäåëè.
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2. Àòîìàðíî-ìîëåêóëÿðíûé è êèíåòè÷åñêèé ìåòîä èññëåäîâàíèÿ
ìåõàíèçìîâ ñëîæíûõ ïðîöåññîâ

Èññëåäîâàíèå ñëîæíîãî õèìè÷åñêîãî ìåõàíèçìà îñíîâûâàåòñÿ íà 3 ïîäõîäàõ: ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûé, àòîìàðíî-ìîëåêóëÿðíûé (êâàíòîâî-õèìè÷åñêèé), êèíåòè÷åñêèé. Êèíåòè-
÷åñêèé ïîäõîä ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ èäåíòèôèêàöèè ìîäåëè íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
äàííûõ. Êèíåòè÷åñêàÿ ìîäåëü � ýòî ôóíêöèîíàëüíàÿ çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè ðåàêöèè èëè
ñêîðîñòè ïðåâðàùåíèÿ âåùåñòâ îò óñëîâèé åå ïðîòåêàíèÿ (êîíöåíòðàöèè ðåàãåíòîâ, òåì-
ïåðàòóðû, äàâëåíèÿ è äð.) [5]. Êèíåòè÷åñêèå óðàâíåíèÿ ñîñòàâëÿþòñÿ íà îñíîâå ñõåì ðåàê-
öèè. Àäåêâàòíîñòü ìîäåëè çàâèñèò îò ñõåì õèìè÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé (äåòàëèçèðîâàííîé
ñõåìû). Ïðåîäîëåíèå ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà, íåîáõîäèìîå äëÿ íà÷àëà ðåàêöèè, ìîæíî
ðàññ÷èòàòü ñ ïîìîùüþ êâàíòîâî-õèìè÷åñêîãî ðàñ÷åòà. Ïîýòîìó ïåðåä ðàçðàáîòêîé êèíå-
òè÷åñêèõ ìîäåëåé æåëàòåëüíî ïðîâåñòè êâàíòîâî-õèìè÷åñêèé ðàñ÷åò. Îäíîé èç ðåøàåìûõ
çàäà÷ ÿâëÿåòñÿ îïòèìèçàöèÿ ñòðóêòóðû ìîëåêóë, êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò èçó÷èòü ñòðóêòóðû
ìîëåêóë è èõ ýíåðãèè â ñâîáîäíîì ñîñòîÿíèè (âàêóóìå). Ðåøåíèå äàííîé çàäà÷è çàêëþ÷à-
åòñÿ â ìíîãîêðàòíîì âû÷èñëåíèè âîëíîâîé ôóíêöèè ýíåðãèè ìîëåêóëû è âàðèàöèè ñòðóê-
òóðíûõ ïàðàìåòðîâ äëÿ äîñòèæåíèÿ ñòðóêòóðû, êîòîðàÿ ñîîòâåòñòâóåò ìèíèìóìó ïîëíîé
ýíåðãèè ìîëåêóëû. Ïîëó÷åííàÿ îïòèìèçèðîâàííàÿ ñòðóêòóðà ìîëåêóëû îïèñûâàåò ìîëå-
êóëó â ñâîáîäíîì ñîñòîÿíèè (â âàêóóìå/ðàçðåæåííîì èäåàëüíîì ãàçå, ïðè òåìïåðàòóðå
àáñîëþòíîãî íóëÿ). ×àùå âñåãî îïòèìèçàöèÿ ãåîìåòðèè ïðèâîäèò â òî÷êó ëîêàëüíîãî ìè-
íèìóìà. ×òîáû ïðîèçîøëà õèìè÷åñêàÿ ðåàêöèÿ ìåæäó äâóìÿ ÷àñòèöàìè (àòîìàìè, ìîëå-
êóëàìè, èîíàìè), íåîáõîäèìî èõ ñòîëêíîâåíèå. Íî íå êàæäîå ñòîëêíîâåíèå ÷àñòèö ïðèâî-
äèò ê èõ âçàèìîäåéñòâèþ. Ýòî ïðîèñõîäèò ëèøü â òîì ñëó÷àå, åñëè ÷àñòèöû ñáëèæàþòñÿ
íà ðàññòîÿíèå, ïðè êîòîðîì ïðîèñõîäèò ïåðåðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè. Ïðè
ýòîì ïðîèñõîäèò ðàçðóøåíèå îäíèõ è îáðàçîâàíèå äðóãèõ ñâÿçåé. Ïðè îáðàçîâàíèè õè-
ìè÷åñêîé ñâÿçè ýëåêòðîííàÿ ñòðóêòóðà ïîëó÷èâøèõñÿ ÷àñòèö ïðèíèìàåò êîíôèãóðàöèþ,
ñîîòâåòñòâóþùóþ íàèáîëüøåé ýíåðãèè ñâÿçè.

Íàèìåíüøàÿ ýíåðãèÿ àêòèâèðîâàííûõ èñõîäíûõ ÷àñòèö, íåîáõîäèìàÿ äëÿ òîãî, ÷òî-
áû ìîãëà ïðîèçîéòè ðåàêöèÿ, íàçûâàåòñÿ ýíåðãèåé àêòèâàöèè [6]. Äëÿ ðàñ÷åòà ýíåðãèè
àêòèâàöèè èñïîëüçóåòñÿ óðàâíåíèå Ýéðèíãà-Ïîëÿíè[7]:

k =
kB · T
h

· e
−∆G
R·T (2.1)

ãäå ∆ G � ýíåðãèÿ Ãèááñà (Äæ/ìîëü); kB � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà (Äæ/Ê); h ïî-
ñòîÿííàÿ Ïëàíêà (Äæ*ñ). Äàííîå óðàâíåíèå ìîæíî ïåðåïèñàòü ñëåäóþùèì îáðàçîì:

k =
kB · T
h

· e
∆S
R · e

−∆H
R·T (2.2)

ãäå k � êîíñòàíòà ñêîðîñòè ðåàêöèè (−1 ); T � àáñîëþòíàÿ òåìïåðàòóðà (Ê); ∆ H �
ýíòàëüïèÿ àêòèâàöèè (Äæ); R � óíèâåðñàëüíàÿ ãàçîâàÿ ïîñòîÿííàÿ (8,31 Äæ/(ìîëü*Ê));
∆ S ýíòðîïèÿ àêòèâàöèè (Äæ/(ìîëü*Ê)). Â äàííîé ðàáîòå áûë ïðîâåäåí ðàñ÷åò îïòè-
ìèçèðîâàííûõ ñòðóêòóð ìîëåêóë ñ ïîñëåäóþùèì îïðåäåëåíèåì ñâîáîäíîé ýíåðãèè Ãèááñà
îòäåëüíî âçÿòîé ìîëåêóëû è ðåàêöèè â öåëîì.
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3. Ñõåìà õèìè÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé ðåàêöèè îáðàçîâàíèÿ ãåðàíèë-
ïèðîôîñôàòà.

Ìåõàíèçì èññëåäóåìîé ðåàêöèè îáðàçîâàíèÿ ãåðàíèëïèðîôîñôàòà óñëîâíî ìîæíî ðàç-
äåëèòü íà 3 ñòàäèè:

1-ÿ ñòàäèÿ � ñèíòåç ìåâàëîíîâîé êèñëîòû:

Ð è ñ ó í î ê 3.1

Ñõåìà ñèíòåçà ìåâàëîíîâîé êèñëîòû

2-ÿ ñòàäèÿ - îáðàçîâàíèå èçîïðåíîâîãî èíòåðìåäèàòà (èíòåðìåäèàò - ïðîìåæóòî÷íîå
õèìè÷åñêîå ñîåäèíåíèå, ó÷àñòâóþùåå â ñèíòåçå âíóòðè ñèñòåìû):

Ð è ñ ó í î ê 3.2

Ñõåìà îáðàçîâàíèÿ èçîïðåíîâîãî èíòåðìåäèàòà

3-ÿ ñòàäèÿ - îáðàçîâàíèå àöèêëè÷åñêîãî ìîíîòåðïåíà:
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Ð è ñ ó í î ê 3.3

Ñõåìà îáðàçîâàíèÿ ãåðàíèëïèðîôîñôàòà

Ñ òî÷êè çðåíèÿ õèìè÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé, óðàâíåíèÿ ðåàêöèè ïðåäñòàâëÿþòñÿ â ñëå-
äóþùåì âèäå:

Ð è ñ ó í î ê 3.4

Óðàâíåíèÿ õèìè÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé

ãäå:
X1=C2 H4 O2 (óêñóñíàÿ êèñëîòà)
X2=C21 H36 O16 N7 P3 S (êîôåðìåíò À)(CoA)
X3=C23 H38 O17 N7 P3 S (àöåòèëêîôåðìåíò À)(Acetyl-CoA)
X4=H2 O (âîäà)
X5=C25 H40 O18 N7 P3 S (àöåòîàöåòèë-êîôåðìåíò À)
X6=C27 H44 O20 N7 P3 S (3-ìåòèë-3-îêñè-ãëþòàðèë-êîôåðìåíò À)
X7=C21 H29 O17 N7 P3 (íèêîòèíàìèäàäåíèíèíóêëåîòèä ôîñôàò (ÍÀÄÔ))(NADPH))
X8=C6 H12 O4 (ìåâàëîíîâàÿ êèñëîòà)
X9=C10 H16 O13 N5 P3 (àäåíîçèíòðèôîñôàò (ÀÒÔ)) (ATP)
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X10=C10 H14 O7 N5 P (àäåíîçèíìîíîôîñôàò (ÀÌÔ)) (AMP)
X11=C O2 (óãëåêèñëûé ãàç)
X12=C5 H12 O7 P2 (èçîïåíòèíèëïèðîôîñôàò) (IPP)
X13=C5 H12 O7 P2 (äèìåòèëàëëèëïèðîôîñôàò) (DMAPP)
X14=C6 H14 O10 P2 (äèôîñôàò ìåâàëîíîâîé êèñëîòû)
X15=C10 H20 O7 P2 (ãåðàíèëïèðîôîñôàò) (GPP)
X16=H4 O7 P2 (äèôîñôîðíàÿ êèñëîòà)
X17=C21 H33 O17 N7 P3 (íèêîòèíàìèäàäåíèíèíóêëåîòèä ôîñôàò (ÍÀÄÔ) ñ êàòèîíà-

ìè H)
Íà íà÷àëüíîì ýòàïå, áîëåå ïîäðîáíî áûëè èññëåäîâàíû 6, 7 è 8 ðåàêöèè. Ðàññìîòðèì

ðåàêöèþ ðàñïàäà äèôîñôàòà ìåâàëîíîâîé êèñëîòû ïîä äåéñòâèåì ÀÒÔ. Â ìåõàíèçìå îáðà-
çîâàíèÿ ãåðàíèëïèðîôîñôàòà 6-ÿ ñòàäèÿ. Äàííàÿ ñòàäèÿ âûáðàíà ïî ïðè÷èíå äîñòàòî÷íî
ïðîñòûõ ñòðóêòóð ìîëåêóëû âîäû, óãëåêèñëîãî ãàçà è èçîïåíòèëïèðîôîñôàòà.

X14− > X4 +X11 +X12 (3.1)

Ýíåðãèÿ Ãèááñà âåùåñòâ, ó÷àñòâóþùèõ â ðåàêöèè:
ðåàêöèÿ 6: Äèôîñôàò ìåâàëîíîâîé êèñëîòû (X14 ) - -988.405024 (Õàðòðè/ìîëü)
Âîäà(X4 ) - -75.329719 (Õàðòðè/ìîëü)
Óãëåêèñëûé ãàç (X11 ) - -185.994961 (Õàðòðè/ìîëü)
Èçîïåíòèëïèðîôîñôàò (X12 ) - -727.068757 (Õàðòðè/ìîëü)
Ýíåðãèÿ Ãèááñà (Õàðòðè/ìîëü) ðåàêöèè îïðåäåëÿåòñÿ êàê:

∆G = (−75.329719 + (−185.9949) + (−727.068757))− (−988.405024) = 0.021587 (3.2)

Ïåðåâåäåì ïîëó÷åííîå çíà÷åíèå ýíåðãèè â êêàë/ìîëü:

∆G = 0.021587 · 627.5095 = 13.546 (3.3)

Òîãäà êîíñòàíòà ñêîðîñòè ðåàêöèè áóäåò ðàâíà ñîãëàñíî óðàâíåíèþ :

k6 =
1.380662 · 10( − 23) · 298.15

6.626176 · 10( − 34)
· e

−13/546·1000
1.987·298.15 = 729.33(c−1) (3.4)

Íèæå ïðåäñòàâëåíû ñâîáîäíûå ýíåðãèè ðåàãåíòîâ è âåùåñòâ ðåàêöèé 7,8.

k7 = 1.06e+ 8(c−1) (3.5)

k8 = 1.29e+ 45(c−1) (3.6)

Îïðåäåëèâ íåêîòîðûå êîíñòàíòû ñêîðîñòåé, (â íàøåì ñëó÷àå øåñòîé, ñåäüìîé è âîñü-
ìîé ñòàäèé), è ñäåëàâ ðÿä äîïóùåíèé, íå èñêàæàþùèõ êà÷åñòâî èññëåäîâàíèé, ìîæíî
ïåðåéòè íåïîñðåäñòâåííî ê ðåøåíèþ ñèñòåìû îáûêíîâåííûõ íåëèíåéíûõ äèôôåðåíöèàëü-
íûõ óðàâíåíèé (çàäà÷è Êîøè), ïðåäñòàâëÿþùèõ êèíåòè÷åñêóþ ìîäåëü ðåàêöèè ñèíòåçà
ãåðàíèëïèðîôîñôàòà, ñîãëàñíî çàêîíó äåéñòâóþùèõ ìàññ.
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dx1
dt

=W1,
dx2
dt

= −W1 +W2W3 +W4,
dx3
dt

=W1 − 2W2 −W3,
dx4
dt

=W1 −W3 +W6,
dx5
dt

=W2 −W3,
dx6
dt

=W3 −W4,
dx7
dt

=W4,
dx8
dt

=W4 −W5,
dx9
dt

= −W5,
dx10
dt

= W5,
dx11
dt

= W6,
dx12
dt

= W6 −W7 −W8,
dx13
dt

= W7 −W8,
dx14
dt

= W5 −W6,
dx15
dt

= W8,
dx16
dt

= W8,
dx17
dt

= −W4

(3.7)



W1 = k1 ·X1 ·X2,
W2 = k2 ·X2

2,
W3 = k3 ·X3 ·X4 ·X5,
W4 = k4 ·X6 ·X17,
W5 = k5 ·X8 ·X9,
W6 = k6 ·X14,
W7 = k7 ·X12,
W8 = k8 ·X12 ·X13,

(3.8)

Íà÷àëüíûå äàííûå äëÿ çàäà÷è Êîøè: Íà÷àëüíûå êîíñòàíòû ñêîðîñòåé ðåàêöèé:

k6(0) = 729.33(c−1)

k7 = 1.06e8(c−1)

k8 = 1.29e45(c−1)

ki(0) = 1(c−1), i = 1− 5

Íà÷àëüíûå êîíöåíòðàöèè âåùåñòâ:

x1(0) = 1,

x2(0) = 1,

x9(0) = 1,

x17(0) = 1 , îñòàëüíûå x(i) = 0 .
Ñèñòåìà áûëà ðåøåíà â ïðîãðàììíîì êîìïëåêñå ÏÀ10 c ïðèìåíåíèåì áèáëèîòåêè

ñâåðõòî÷íûõ ðåøàòåëåé SADEL ìåòîäîì Ìàíè÷åâà-Èëüèíñêîãî [8].
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4. Îáñóæäåíèå ðåçóëüòàòîâ âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ

Íà ðèñóíêå 4.1 ïðåäñòàâëåí ãðàôèê äèíàìèêè èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèé âåùåñòâX1 ,
X3 , X6 , X9 ñ òå÷åíèåì âðåìåíè. Âåùåñòâà X1 , X9 ÿâëÿþòñÿ èñõîäíûìè â äàííîì ïðî-
öåññå, îíè ïîëíîñòüþ ðàñõîäóþòñÿ â õîäå ðåàêöèè. Îáðàùàåò íà ñåáÿ òîò ôàêò, ÷òî X9 ,
ïðåæäå ÷åì àêòèâíî âñòóïàòü â ðåàêöèþ ïðîõîäèò èíäóêöèîííûé ïåðèîä. Òàê êàê X9

âñòóïàåò â ðåàêöèþ ñ âåùåñòâîì X8 , êîòîðîå îáðàçóåòñÿ â ðåçóëüòàòå ðåàêöèè 4, òî ìîæíî
êîëè÷åñòâåííî îïðåäåëèòü âðåìåííîé èíòåðâàë îáðàçîâàíèÿ âåùåñòâà X8 . Èíäóêöèîííûé
ïåðèîä íàáëþäàåòñÿ è äëÿ ïðîäóêòà X16 áèîëîãè÷åñêîãî ïðîöåññà. Äî íåêîòîðîãî âðåìå-
íè (êîòîðîå ìîæíî êîëè÷åñòâåííî óñòàíîâèòü) âåùåñòâî X3 ÿâëÿåòñÿ ïðîäóêòîì ðåàêöèè
(ñòàäèè) 1, íî äàëåå îíî ïîëíîñòüþ ðàñõîäóåòñÿ â ðåàêöèÿ îáðàçîâàíèÿ àöåòèë-êîôåðìåíòà
À è 3-ìåòèë-3-îêñè-ãëþòàðèë-êîôåðìåíòà À. Òàêèì îáðàçîì, ðàçðàáîòàâ êèíåòè÷åñêóþ
ìîäåëü, ìîæíî ïðîñëåäèòü ïîâåäåíèå âñåõ êîìïîíåíòîâ â õîäå áèîëîãè÷åñêîãî ïðîöåñ-
ñà: êàêîé èç íèõ, â êàêîå âðåìÿ àêòèâíî âñòóïàåò â ðåàêöèþ; êîãäà íàñòóïàåò, àêòèâíàÿ
(ìàêñèìàëüíàÿ) ôàçà îòäåëüíûõ ñòàäèé; íàáëþäàòü âåñü æèçíåííûé öèêë áèîëîãè÷åñêèõ
ñîåäèíåíèé. Êèíåòè÷åñêèå êðèâûå èçìåíåíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé êà÷åñòâåííî ñî-
ãëàñóåòñÿ ñ ëèòåðàòóðíûìè äàííûìè [9].

Ð è ñ ó í î ê 4.1

Êèíåòè÷åñêèå êðèâûå èçìåíåíèÿ èñõîäíûõ ðåàãåíòîâ è ïðîäóêòîâ ñèíòåçà ãåðàíèëïèðîôîñôàòà

Êàê âèäíî èç ðèñóíêà 4.2, â ðàéîíå 5 ñåêóíä ïðåêðàùàåòñÿ àêòèâíîå èçìåíåèå êîíöåí-
òðàöèè âåùåñòâ X10 , X16 è X17 . Ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî ñ îïðåäåëåííîãî ìîìåíòà âðåìåíè,
â áèîëîãè÷åñêîé ñèñòåìå óñòàíàâëèâàåòñÿ ðàâíîâåñíîå ñîñòîÿíèå, è ââåäåíèå äîïîëíèòåëü-
íîãî êîëè÷åñòâà âåùåñòâ íå èìååò ñìûñëà, òàê êàê íå ïðèâåäåò ê èçìåíåíèþ ïðîöåññà.

Ð è ñ ó í î ê 4.2

Óñòàíîâëåíèå ñòàöèîíàðíîãî ñîñòîÿíèÿ ïî ïðîäóêòàì ñèíòåçà ãåðàíèëïèðîôîñôàòà
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5. Çàêëþ÷åíèå

Èññëåäóåìûé îáúåêò, ìåõàíèçì ðåàêöèè ñèíòåçà ãåðàíèëïèðîôîñôàòà ïðåäñòàâëÿåò
ñîáîé ñëîæíûé áèîëîãè÷åñêèé ïðîöåññ. Ó÷àñòâóþùèå â ðåàêöèè áèîëîãè÷åñêèå ñîåäèíå-
íèÿ èìåþò ñëîæíóþ õèìè÷åñêóþ ñòðóêòóðó. Íà äàííûé ìîìåíò, ïðîâåäåíû òåîðåòè÷åñêèå
ðàñ÷åòû êîíñòàíò ñêîðîñòåé ðåàêöèè 6-8 ñòàäèé. Åñòåñòâåííî, íåîáõîäèìî ðàññ÷èòàòü âñå
îñòàâøèåñÿ êîíñòàíòû è îïðåäåëèòü ýíåðãåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû äëÿ ñîçäàíèÿ àäåêâàòíîé
ìîäåëè ðåàêöèè.

Ðàçðàáîòàíà êèíåòè÷åñêàÿ ìîäåëü ìåõàíèçìà îáðàçîâàíèÿ ãåðàíèëïèðîôîñôàòà. Ïðî-
âåäåíû ïåðâûå âû÷èñëèòåëüíûå ýêñïåðèìåíòû è ñäåëàíû ïðåäâàðèòåëüíûå, âàæíûå
ôèçèêî-áèîëîãè÷åñêèå âûâîäû, êîòîðûå â äàëüíåéøèì òðåáóåò ñâîåãî óòî÷íåíèÿ è äîáàâ-
ëåíèÿ. Ïðîâåäåíà áîëüøàÿ ïîäãîòîâèòåëüíàÿ ðàáîòà, äëÿ óñïåøíîãî ïðîâåäåíèÿ íàòóð-
íîãî ýêñïåðèìåíòà è äàëüíåéøåãî èññëåäîâàíèÿ ìåõàíèçìîâ îáðàçîâàíèÿ áîëåå ñëîæíûõ
òåðïåíîâ, îáðàçóþùèõñÿ íà îñíîâå ãåðàíèëïèðîôîñôàòà. Äàííûå ðåçóëüòàòû ïîçâîëÿþò
îïðåäåëèòü îáëàñòè äîïóñòèìûõ ïàðàìåòðîâ ïðîâåäåíèÿ íàòóðíîãî áèîëîãè÷åñêîãî ýêñ-
ïåðèìåíòà, ò.å îðãàíèçàöèè ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ïîäõîäà - ïëàíèðîâàíèå îïòèìàëüíîãî
áèîëîãè÷åñêîãî íàòóðíîãî ýêñïåðèìåíòà. Ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû ïîçâîëÿò ñýêîíîìèòü çà-
òðàòû è ñîêðàòèòü âðåìÿ èññëåäîâàíèÿ ìåõàíèçìîâ ñëîæíûõ áèîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, è
â êîíå÷íîì èòîãå ïîëó÷èòü îïòèìàëüíîå óïðàâëåíèå ðåàêöèé ìåâàëîíîâîãî ïóòè [10].
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Sensitivity analysis to changes in the kinetic curves of the

reaction rate constants for the reaction of ole�ns

hydroalumination
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Abstract. The study of kinetics of biological systems plays the major role in mathematical
modelling of processes, which are occur with de�nite velocity, in the concrete sequence. The research
of kinetic behavior of a complex system reduces to the construction of a mathematical model. The
variation of concentration velocity of each component in this model expressed in terms of velocity
of an elementary reaction. The aim of a current paper was theoretical study of synthesis of geranyl
pyrophosphate. Moreover, the mathematical model was constructed which allows us describe the
biosynthesis of geranyl pyrophosphate dependent on variation of a�ecting factors.
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