Biokemijska informatika - 3. vaja: Prileganje krivulj in statistika (Miha Pavsi¢ / marec 2014)

Uporaba Solver-ja v Excel-u za prileganje nelinearnih krivulj

Uporaba Solver-ja v Microsoft Excel-u za prileganje nelinearne krivulje na dane podatke je prikazana na
primeru Michaelis-Mentenove reakcijske kinetike; enacba:

K, +[S]

Kot podatki so podane eksperimentalno dolocene hitrosti encimsko katalizirane reakcije (v) pri razli¢nih
koncentracijah substrata ([S]).

V kolikor Solver-ja ne najdete med orodji ga instalirajte oz. aktivirajte preko menija »Add-Ins«.

1. V Excel-u ustvarimo tabelo, kjer v stolpca vnesemo podatke x in y. V naSem primeru gre za
eksperimentalne podatke: koncentracijo substrata (v stolpcu A) ter izmerjeno reakcijsko hitrost
(v stolpcu B). Pri tem moramo biti pozorni, v kaksnih enotah so te koli¢ine, saj od tega zavisijo
tudi enote 1zracunan1h parametrov

E D [ E [ F [ G [ H [ 1 [ J K [ L
[s] [uM] v Iumol/SI ,L
2
| 3] 20 30
4 40 60
| 5] 70 80
6 100 EY
| 7] 150 110
8 200 115
ER 300 125
10 400 136
| 11 ] 500 132
12 600 138
| 13 ] 700 133
14

2. Ob strani nekaj stolpcev v desno v prazen stolpec vnesemo imena parametrov, katerih vrednost
Zelimo dolociti, v zadnjo celico pa vnesemo »X"2«.

] A [ B [ G [ D [ E | F [ G H 1 J K E
1 | [S1[uM] v [umol/s] Vemex [WMOI/S]
2 10 20 K. [uM]
3 20 30 XA2
[ 4 | 40 60
5 70 80
6 | 100 90
7 150 110
8| 200 115
9] 300 125
10 400 136
(11 500 132
12 600 138
13 700 133
14

3. Narlsemo dlagram (t1p »scatter«) eksperlmentalmh podatkov

Iﬁ [« [ E [ H 1 [ J [ K L |
[s] [uMl v{urnolISI Vinsx [umoIISI 160
Ko [1M]
T zo o xr2 10 s T 0 "o
4 40 60 120 o®
| 5 | 70 80 g,
6 100 90 2 80 @
| 7 | 150 110 > 60 @ @ izmerjeno
8 200 115
[ 9 | 300 125 “
10 400 136 Ll
[11] 500 132 0
ﬁ 600 138 0 100 200 300 400 500 600 700 800
(13| 700 133 151 tum)
14
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S pomocjo diagrama pribliZzno ocenimo vrednosti parametrov. Ocenjene vrednosti vpiSemo desno
od imen parametrov.
A

| B | C | D | E | F G H | 1 | J | K L
1 | [S][uM] v [umol/s] Vimex [HMoOI/s] 135 160
2 10 20 Kn [UM] 70
20 30 ) 1 140 s * e "o
[ 4 | 40 60 120 .0
| 5 | 70 80 7 100 .
6 100 90 R
L 150 110 > 60 @ © izmerjeno
8 200 115
(9 | 300 125 :2 :
| 10| 400 136
11 500 132 0 T
? 600 138 0 100 200 300 400 500 600 700 800
| 13 | 700 133 QICY
| 14 |

Desno od tabele z eksperimentalnimi podatki vnesemo v zgornjo vrstico novega stolpca formulo,
ki opisuje zvezo med vrednostmi x in y ter parametri na desni. Pri zapisovanju formule je
pomembno, da te vrednosti vstavljamo v obliki naslovov celic ter da pravilno uporabimo relativno
in absolutno naslavljanje celic.

| A B C D [ E [ F (| H [ 1 [ J [ K [ L
1 | [S][uM] v [umol/s] izraéunano Vimax [HMOI/S] 135
10] 20[=G8*A2/(GS2+h2) | K., [uM] 70 160

3 20 30 XA2 140 ® o ¥ o
[ 4 | 40 60 120 o
| 5 | 70 80 = 100
| 6 | 100 %0 T 501

; ;gg 11(5) > 60 —@ @ izmerjeno
| 9] 300 125 @
10 | 400 136 0 #

11 500 132 e

12 600 138 0 100 200 300 400 500 600 700 800
13 ] 700 133 151 M
| 14 |

Formulo skopiramo v do konca tabele in preverimo, ali smo relativno/absolutno naslavljanje celic
uporabili na pravilen nacin.
J P

. A B C | D | E | F G H | 1 | J | K | E
| 1 | [S1[uM]  v[umol/s] izratunano Vimax [HMOI/S], 135
2 10 0 16875 K., [uM] 70 160
ER 20 30 30 x~2 140 * °
4 | 40 60 49,090909 120 e
5 70 80 67,5 7100 ——
| 6 | 100 90 79,411765 R
L 150 110 92,045455 > 60 +@ @ izmerjeno
8 200 115 100
9| 300 125 109,45946 0
10 | 400 136 114,89362 0 F
11 500 132 118,42105 0
12 600 138 120,89552 0 100 200 300 400 500 600 700 800
’ﬁ 700] 133[=G$1*AlI3/(GS2+A13) | iS1km]
14

Izracunane vrednosti nariSemo v isti diagram kot eksperimentalne podatke (uporabimo lahko
»Smooth Line Scatter«).

[ Y| [ JOS [ R R oy e | F | G |t | 1 J " K
| 1 | [S1[uM]  v[umol/s] izratunano Vimax [MOI/S] 135 160
2 10 20 16,875 Ko [1M] 70
| 3] 20 30 30 x~2
4 | 40 60 49,090909
| 5 | 70 80 67,5
6 100 90 79,411765 )
[ 7 | 150 110 92,045455 T izratunano
8 200 115 100 © izmerjeno
| 9 | 300 125 109,45946
10 400 136 114,89362
11 500 132 118,42105 '
12 600 138 120,89552 0 100 200 300 400 500 600 700 800
(13| 700 133 122,72727 sl M
14
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8. V nov stolpec na desni vnesemo formulo, ki nam izracuna kvadrat razlike med izmerjeno in na
osnovi ocen parametrov izrac¢unano vrednostjo spremenljivke y. Vsoto teh kvadratov vnesemo
desno od celice, v katero smo vpisali »X" 2«.

[ [N ] [ D I [ IS O S J— I g e |
1 [S1[uM] v [umol/s] izralunano razlikar2 Vimax [HMOI/S] 135
10[ 20]  16,875]=(82-C2)°7] | K. [uM] 70
Ex 20 30 30 XA2
| 4 | 40 60 49,090909
| 5 | 70 80 67,5
6 100 90 79,411765 )
| 7 | 150 110 92,045455 T feratunano
8 200 115 100 © izmerjeno
| 9 | 300 125 109,45946
| 10 | 400 136 114,89362
11 500 132 118,42105 0 St
ﬁ 600 138 120,89552 0 100 200 300 400 500 600 700 800
13 700 133 122,72727 (s Ml
| 14 |
] A [ B [ G | D [ E [ F | G | H [ 1 [ J [ K [ L |
| 1| [S][uM]  v[umol/s] izraéunano razlika*2 Vimex [HMOI/S] 135 160
2 10 20 16,875 9,765625 K... [uM] 70 ]
'3 | 20 30 30 0 xA2 =SUM(D2:D13) o T 0 %0
[ 4 | 40 60 49,090909| 119,00826 T .
| 5 | 70 80 67,5 156,25 3 100
6 100 90 79,411765| 112,11073 2 %0 .
| 7 | 150 110 92,045455| 322,3657 3 T racunane
| 8 | 200 115 100 225 0 © izmerjeno
EX 300 125 109,45946| 241,5084 0
| 10 | 400 136 114,89362| 445,4794
11 500 132 118,42105| 184,38781 o ’ : : :
12| 600 138 120,89552| 292,56315 0100 200 300 400 500 600 700 800
| 13 | 700 133 122,72727| 105,52893 R
14

prejsnje tocke, pod »To:« izberemo »Min«, pod »By Changing Variable Cells:« pa izberemo celice,
ki vsebujejo ocenjene vrednosti parametrov (brez »X”"2«). Po potrebi prilagodimo moZnosti, ki
nam jih okno Solverja ponuja, in ...

’ DR

| P o P s s G| (OO O SN G [ U [ JR— DU— F——" F— O — p— —
1 [S]1[uM] v [umol/s] izralunano razlikar2 Vomex [HMOI/S]! 135] 160
2 10 20 16,875  9,765625 Ko [uM] | 70, 10

Ex 20 30 30 0 x~2 2213,968 e Yo

a ~
4 40 60 49,090909 119,00826 120 s —

5 | 70 80 675 156,25 8 0 0O Solver Parameters |
6 100 90 79,411765 112,11073 | - )

7 150 110 92045455 3223657 |  SetObjective: [ sheet11scs3 | | ~=izratunano
8 200 115 100 225 ] To: | : ) Max @ Min | : ) Value Of: :J — @ izmerjeno
9 300 125 109,45946  241,5084

10| 400 136 114,89362 4454794 | BYChanging Variable Cells: I
11 500 132 11842105 184,38781 | | SheetliSGSLsCs2 1 et
12 600 138 120,89552 292,56315 B Subject to the Constraints: n
13 700 133 122,72727 10552893 [ A ]

14 :
15 n | Change
16

17 — [ Delete -
i—g — | Reset All —

20 o C Load/Save
21
T — [Q] Make Unconstrained Variables Non-Negative -
23 : Select a Solving Method: GRG Nonlinear  |w| | Options
24 | -
25 Solving Method
26 ] Select the GRG Nonlinear engine for Solver Problems that are smooth
P— - nonlinear. Select the LP Simplex engine for linear Solver Problems, =
27 and select the Evolutionary engine for Solver problems that are non-
28 ] smooth. [
29 | E
ﬂ o Close C Solve =
31 | E
32




10.

11.

12.
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.. kliknimo »Solve«. Solver bo sedaj vrednosti parametrov prilagajal tako, da bo vsota razlik
kvadratov med izmerjenimi in na osnovi ocen parametrov izracunanimi vrednostmi
spremenljivke y najmanjSa - takrat bo tudi ujemanje med eksperimentalnimi tockami in
izracunano kribuljo najboljse.
Nove/izracunane vrednosti parametrov potrdimo v oknu, ki se nam po izracunu odpre.

A : JORN [SURSRRY oSO USRS o SO SR UMD O SN,  — PO — P—F— F— _— U _— p— p—
| 1 | [S1[uM]  v[umol/s] izratunano razlikah2 Vmax [Wmol/s]  151,48338 160

2 10 20 20,419339 0,1758449 K. [uM] 64,186231
(3 | 20 30 35987685 35,852369 x"2 10

4 40 60 58,158694 3,3904093 120
|5 | 70 80 79,023282 0,9539777 z 100

6 100 9 92,263143 51218161 o )
| 7| 150 110 10608762 15306751 oo sofver Resuls T faratunano
L 200 115 114,67924 0,1028889 Solver has converged to the current solution. All constraints — @ izmerjeno

9 300 125 124,78509 0,0461845 | aresatisfied.
| 10 | 400 136 130,53673 29,847364 | Reports B

11 | 500 132 134,24945 5,0600037 (®) Keep Solver Solution Answer g
z 600 138 136,84419 1,3358988 : () Restore Original Values iie':is(i:i"iw :]00 U0 700 800

13 700 133 138,75985 33,175829 B
% | [] Return to Solver Parameters Dialog [ outline Reports |
| 16 | ‘ Save Scenario...‘ Cancel ‘ £ OK 1 L

17
[ 18] 1
Ogledamo si Se krivuljo, ki opisuje na osnovi prilagojenih/optimalnih vrednostih parametrov
izracunane vrednosti spremenljivke y.

] A B | C | D | E | F G H 1 | J | K | L |
| 1 | [S1[uM]  v[umol/s] izratunano razlika’2 Vimax [#mol/s]  151,48338 160

2 10 20 20,419339 0,1758449 K., [uM] 64,186231
13 | 20 30 35987685 35,852369 XA2 [ 130,36934]

4 40 60 58,158694 3,3904093

5 70 80 79,023282 0,9539777
| 6 | 100 90 92,263143 5,1218161 )
Ea 150 110 106,08762 15,306751 T faratunano

8 200 115 114,67924 0,1028889 © izmerjeno
| 9 | 300 125 124,78509 0,0461845
10 | 400 136 13053673 29,847364
LEL 500 132 134,24945, 5,0600037 ° 0 100 200 300 400 500 600 700 800

12 600 138 136,84419 1,3358988
13| 700 133 138,75985 33,175829 [s1(um)

14




