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RESUMO

O presente trabalho faz um ensaio sobre 0 movimento das enzimas e o reconhecimento
de padrdes dessa cinética. A pesquisa é fundamentada na equagdo de Michaelis-
Menten e aponta outros modelos para ajustar a relacdo entre a velocidade inicial da
reacdo em funcdo da concentragdo do substrato. Sdo indicados os modelos Linear,
Quadratico, Cubico, Exponencial, de Gauss, Poténcia e de Fourier. Os resultados
obtidos a acuracia foram sempre superiores a 90% e maiores que 80% para a precisao.

Palavras-chave: cinética quimica, enzimas, modelagem matematica-computacional,
funcdo de gauss, funcao de Fourier.

ABSTRACT

The present work makes an essay on the movement of enzymes and the pattern
recognition of this kinetics. The research is based on the Michaelis-Menten equation
and points to other models to adjust the relationship between the initial reaction rate
as a function of the substrate concentration. Linear, Quadratic, Cubic, Exponential,
Gauss, Power and Fourier models are indicated. The results obtained for accuracy were
always greater than 90% and greater than 80% for precision.

Keywords: chemical kinetics, enzymes, mathematical-computational modeling, gauss
function, Fourier function.

1 INTRODUCAO
As enzimas sdo proteinas cataliticas onipresentes nos sistemas vivos e

desempenham funcgéo essencial em, praticamente, todos os processamentos celulares,
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como, por exemplo, o metabolismo, o transporte ativo, o sensoriamento, a regulagéo, a
comunicacéo e transducdo e a integragéo de sinais (Wang et al 2020).

As enzimas atuam como catalisadores para acelerar a taxa de rea¢Ges quimicas
nas células vivas. Na maioria dos casos, eles convertem um produto quimico, o substrato,
em outro, o produto (Abis et al, 2019).

A maior parte dos ensaios enzimaticos mensura as concentragdes de substrato,
e/ou produto, em relagdo ao tempo (Stroberg and Schnell, 2016).

As taxas de desaparecimento, e/ou aparecimento, que viabilizam a velocidade da
enzima, podem ser estipuladas por modelos matematicos, como o apresentado por

Michaelis-Menten (1913), destacado na Equacéo (1)

 vlS]
" ke + 8]

Y]

Em que,

v > é a velocidade inicial da reacdo;

v, = € avelocidade inicial méxima da reacao;

ks - é a constante de meia saturacao;

[S] = é aconcentracdo do substrato.

Este trabalho apresenta um conjunto de sistemas matematicos capaz de estimar a
velocidade inicial da reacdo em fungdo da concentracdo do substrato. Esses sistemas
foram desenvolvidos a partir da Modelagem Matematica-Computacional fundamentada
nos modelos Linear, Quadréatico, Cubico, Exponencial, de Gauss, Poténcia e de Fourier.

As expressdes obtidas proporcionam um elevado nivel de seguranca e estabilidade

das solucdes, pois conferem acurécia e precisdo acima de 80%.

2 METODOLOGIA

As estratégias utilizadas para modelar a relacdo v = f(S) estdo amparadas no
Método de Regressdo Linear (MRL) e Método de Regressdo N&o-Linear (MRNL),
destacados por Costa et al (2020).

Apresenta-se uma matriz de critérios em que S; representa a variavel independente

e v;, representa a variavel dependente, uma vez que

v; = f(S1,85, S5, ..., S;), sendo i = 1,2,3, ..., 7.
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A Tabela 1 apresenta os valores dos pares ordenados empregados no
reconhecimento do melhor padrdo de comportamento entre a velocidade inicial da reacdo

(v) e a concentracdo do substrato ([S]).

Tabela 1. Valores de [S] e v.

Concentragdo - [S] Velocidade inicial - (v)
1.30 0.070
1.80 0.130
3.00 0.220
4.50 0.275
6.00 0.335
8.00 0.350
9.00 0.360

Fonte: Chapra, 2018.

A linguagem de programac&o escolhida para realizar a Modelagem Matematica-
Computacional, foi a MATLAB — MATrix LABoratory ((Mathworks, 2021). Para Costa
etal (2021), essa linguagem usa, sistematicamente, os conceitos matematicos elementares
de Funcbes Polinomiais e N&o-Polinomiais, Matrizes, Algebra Linear, Calculo
Diferencial e Integral. Esses conceitos sdo essenciais para a implementacdo das
simulagdes computacionais.

O grafico da Figura 1 mostra como os valores de [S] e v, expostos na Tabela 1,

comportam-se.

Figura 1. Valores observados de [S] e v.
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A partir da incursdo das informacgdes, presentes na Tabela 1, em ambiente
MATLAB, foi possivel estimar as rela¢@es funcionais que vinculam [S] e v. As melhores
fungdes encontradas foram: Funcdo Linear, Funcdo Quadratica, Fungdo Cubica, Funcéao
Exponencial, Funcdo de Gauss, Fungdo Poténcia e Funcdo de Fourier.

3 RESULTADOS E DISCUSSAO

O primeiro modelo determinado foi uma Fungéo Linear, expressada na Equacao

).

v(S) = 0.03538[S] + 0.06693 2)

Os valores de acuracia e precisdo do modelo Linear sdo, respectivamente, ac =
92.22% e pr = 83.53%. A representacdo grafica do modelo Linear esta exposta na

Figura 2.

Figura 2. Modelo Linear para v = f(S).
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O segundo modelo determinado foi uma Funcdo Quadréatica, expressada na

Equacdo (3).

v(S) = —0.005545[S]% + 0.0931[S] — 0.02659 (3)
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A representacdo gréafica do modelo Quadratico estd exposta na Figura 3.

Figura 3. Modelo Quadratico para v = f(S).
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Os valores de acurécia e precisdo do modelo Quadratico sdo, respectivamente:
ac =92.36% e

pr = 98.89%.

O terceiro modelo determinado foi uma Fun¢do Cubica, expressada na Equacao
(4).

v(S) = 0.0005768[S]3 — 0.01522[S]? + 0.1386[S] — 0.07987  (4)

A representacdo grafica do modelo Cabico esta exposta na Figura 4.
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Figura 4. Modelo Cubico para v = f(S).
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Os valores de acuracia e precisdo do modelo Cubico sdo, respectivamente:
ac =92.27%e
pr = 99.58%.

O quarto modelo determinado foi uma Funcdo Exponencial, expressada na

Equacéo (5).

v(S) = 0.04098¢ ~0-008505[S] — (.5239¢ 03513151 (5)

A representacdo grafica do modelo Exponencial esta exposta na Figura 5.
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Figura 5. Modelo Exponencial para v = f(S).
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Os valores de acuracia e precisao do modelo Exponencial sdo, respectivamente:

ac = 92.26% e pr = 99.66%.

O quinto modelo determinado foi uma Funcdo de Gauss, expressada na Equacao
(6).

[S]-9.458 [S]—4.068)2

2
v(S) = O.3593e_( 4.956 ) +01627e"(w 6)

A representacdo grafica do modelo de Gauss esta exposta na Figura 6.
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(7).

Figura 6. Modelo de Gauss para v = f(S).
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Os valores de acurécia e precisdo do modelo de Gauss sdo, respectivamente:

ac = 92.50% e

pr = 98.69%.

O sexto modelo determinado foi uma Fungdo Poténcia, expressada na Equagéo

v(S) = —0.5825[5]7°*293 + 0.5869 (7)

A representacdo grafica do modelo de Poténcia esta exposta na Figura 7.
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Figura 7. Modelo de Poténcia para v = f(S).
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Os valores de acuracia e precisao do modelo de Poténcia sdo, respectivamente:
ac =92.29%e¢e

pr = 99.36%.

O sétimo modelo determinado foi uma Funcao de Fourier, expressada na Equacao

(8).

v(S) = —3.181 x 10° + 3.181 x 10°cos(—5.91 x 107°[S]) —
1579 sen(—=5.91 x 10~>[S]) (8)

A representacdo grafica do modelo de Fourier esta exposta na Figura 8.
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Figura 8. Modelo de Fourier para v = f(S).
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Os valores de acuracia e precisdo do modelo de Fourier sdo, respectivamente:

ac =92.31% e pr = 92.21%.

O gréfico da Figura 9 exibe a comparacdo entre todos os modelos gerados, com
base nas observacGes declaradas na Tabela 1, baseados na metodologia Matematica-
Computacional disponivel na Linguagem MATLAB de Computacdo, cujo comando é
dado por cftool(S,v).
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Figura 9. Comparacéo dos modelos estimados para v = f(S).
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Em que,

v > é a velocidade inicial da reacéo;

[S] - é aconcentracdo do substrato.

Chapra (2018), apresenta o valor de v,, = 0.4083 a velocidade inicial maxima
da reacdo e k, = 2.8127 a constante de meia saturagdo. Segundo o autor, embora o
modelo Michaelis-Menten forneca um bom ponto de partida, ele foi refinado e estendido
para incorporar recursos adicionais de cinética enzimatica.

A Figura 10 exibe a representacdo grafica do modelo de Michaelis-Menten.
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Figura 10. Modelo de Michaelis-Menten para v = f(S).
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A Tabela 2 apresenta os valores da acuracia e da precisao, calculados para cada

modelo.

Tabela 2. Estabilidade e seguranca das estimacdes.

Modelos Acuracia (%) Precisdo (%)
Michaelis-Menten 96.90 60.33
Linear 92.22 83.53
Quadrético 92.36 98.89
Cubico 92.27 99.58
Exponencial 92.26 99.66
Gauss 92.50 98.69
Poténcia 92.29 99.36
Fourier 92.31 92.21

Fonte: Autoras(es)

Todos os modelos encontrados estdo em uma escala superior a 90% para a acuraria
e 80% para a precisao. Ou seja, excelentes estimacdes. Entretanto, o modelo representado
pela Funcéo Exponencial possibilita 0 melhor ajuste entre os demais, tendo em vista que

esse modelo apresenta a menor média dos residuos para 0s seus valores estimados.

4 CONCLUSAO
A andlise da Cinética Quimica é essencial para estudos de fase gasosa, fase
condensada e cinética de reacdo de polimeros, bem como cinética bioquimica e de

superficie. Modelos capazes de realizar medigdes experimentais cuidadosas de cinética
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de reacdo, em sistemas simples e complexos sdo sempre aprimorados com 0s excelentes
arranjos entre a Matematica e a Computacao.

Este artigo se propds a publicar modelos matematicos, fundamentados em Funcéo
Linear, Funcdo Quadratica, Funcdo Cuabica, Funcdo Exponencial, Funcdo de Gauss,
Funcdo Poténcia e Funcdo de Fourier, qualificados a interpretar o comportamento da
Cinética Enzimatica, em sua relacdo entre velocidade inicial da reagdo e a concentracdo
do substrato.

O processo desenvolvido na pesquisa beneficiou-se dos métodos matematicos,
implementados em Linguagem MATLAB de Computacdo. Os resultados obtidos
demonstram que, apesar de o modelo de Michaelis-Menten exibir uma excepcional
interpretagédo, os modelos manifestados neste trabalho evidenciaram um melhor conjunto
entre a acuracia e a precisdo, a predicdo segura e estavel, de novos valores da relacdo v =
f(S).

Com consequéncia desses resultados, recomenda-se para proximas pesquisas, a
formulacdo de modelos que determinem os valores da velocidade inicial maxima da

reacdo e da constante de meia saturagdo, mais precisos e estaveis.
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