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Integration der dynamischen
Flussbilanzanalyse in den
SBMLsimulator

In den letzten Jahren hat die rechnergestiitzte Modellierung biochemischer
Systeme stark an Bedeutung gewonnen. Dabei werden bekannte Stoffwech-
selpfade in ein mathematisches Modell Gberfiihrt, das alle darin ablaufenden
Reaktionen sowie Metabolite enthélt. Eine besondere Bedeutung wird dem
biologischen Flie’gleichgewichtszustand beigemessen, also einer Situation,
in dem der Zellstoffwechsel vollig ausgeglichen ablduft. In dieser Situation
bleiben alle Stoffkonzentrationen konstant, da sich alle durch metabolische
Reaktionen hervorgerufenen Anderungen gegenseitig ausgleichen.

Mittels der Flussbilanzanalyse (FBA) kénnen die Flussraten in diesem Szena-
rio ermittelt werden. Neben der einfachen FBA gibt es die Weiterentwick-
lung der dynamischen FBA (Mahadevan et al., 2002; Leighty et al., 2011),
die v.a. auf die Anderungen der FlieBgleichgewichte abzielt. Die Literatur
bietet hierflr 2 Ansatze die einerseits als lineares Optimierungsproblem (LP)
und andererseits als nichtlineares Optimierungsproblem (NLP) formuliert
werden konnen. Fir beide Varianten gibt es Vor- und Nachteile. Es soll zu-
néchst nur eine Variante implementiert werden.

Vorhergehende Arbeiten
haben bereits die einfache
FBA flr den SBMLsimula-
tor inklusive graphischer
Nutzeroberflache entwi-
ckelt. Hier sollen nun noch
Methoden implementiert
werden um die dynamische
FBA sowohl konsolenba- :
siert als auch GUI-basiert zu i
realisieren. -
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Diese Angebote finden Sie auch auf unserem Webserver: http://www.cogsys.cs.uni-tuebingen.de
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