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ΠΕΡΙΛΗΨΗ  

Η ισοθερμική θερμιδομετρία (Isothermal Titration Calorimetry, ITC) αποτελεί μια σημαντική 
τεχνική ανάλυσης για τον προσδιορισμό θερμοδυναμικών παραμέτρων που σχετίζονται με την 
αλληλεπίδραση δυο μορίων, ενός που δρα ως δεσμός και ενός ως δέκτης. Η παραδοσιακή 
προσέγγιση είναι η μέθοδος της σταδιακής έγχυσης (Incremental Injection Approach, IIA-ITC) κατά 
την οποία η ουσία που δρα ως δεσμός εισέρχεται σταδιακά μέσω κρουστικών παλμών στο κελί του 
θερμιδόμετρου που περιέχει το δέκτη. Κατά την διάρκεια της αντίδρασης καταγράφεται η 
ποσότητα της εκλυόμενης ή προσλαμβανόμενης θερμότητας και δημιουργείται το θερμογραφήμα. 
Ο υπολογισμός των θερμοδυναμικών παραμέτρων, (ενθαλπία, εντροπία, στοιχειομετρία) και της 
σταθεράς ισορροπίας, 𝐾, γίνεται με την ολοκλήρωση της καμπύλης του θερμογραφήματος σε κάθε 
παλμό.[1] Ωστόσο, ο περιορισμένος αριθμός πειραματικών σημείων που εξάγονται με την μέθοδο 
IIA-ITC δυσκολεύει τον υπολογισμό των παραμέτρων για συστήματα όπου η τιμή του 𝛫 είναι 
υψηλή. Για τέτοια συστήματα έχει προταθεί η μέθοδος συνεχούς έγχυσης[2] (Continuous Injection 
Approach , CIA-ITC), η οποία παρέχει αυξημένο αριθμό πειραματικών δεδομένων και μικρότερους 
χρόνους διεξαγωγής του πειράματος. Η ισοθερμική θερμιδομετρία μπορεί να χρησιμοποιηθεί 
επίσης για τον υπολογισμό κινητικών παραμέτρων (kinITC) μέσω μοντέλων κινητικής[3]. Σε 
πειράματα IIA-ITC ο υπολογισμός των κινητικών παραμέτρων επιτυγχάνεται προσαρμόζοντας τις 
προβλέψεις του μοντέλου στο σχήμα κάθε κορυφής του θερμογραφήματος, η οποία προκύπτει 
από την παλμική έγχυση του δεσμού στο κελί της θερμιδομετρίας. Στην περίπτωση του CIA-ITC δεν 
μπορεί να χρησιμοποιηθεί η kinITC καθώς η συνεχής έγχυση του δεσμού δεν οδηγεί στο 
σχηματισμό κορυφών στο θερμογράφημα. Λαμβάνοντας υπόψη τα παραπάνω, προτείνουμε μία 
νέα μέθοδο για τον υπολογισμό κινητικών δεδομένων για την CIA-ITC. Η μέθοδος χρησιμοποιείται 
για τον υπολογισμό των παραμέτρων σε τρία διαφορετικά συστήματα πρόσδεσης: το απλό 
σύστημα πρόσδεσης ενός δεσμού με ένα δέκτη, το ανταγωνιστικό σύστημα πρόσδεσης δυο 
διαφορετικών δεσμών σε έναν δέκτη και στο σύστημα πρόσδεσης ενός δεσμού σε δύο 
διαφορετικούς δέκτες. Ο υπολογισμός των επιθυμητών θερμοδυναμικών και κινητικών 
παραμέτρων γίνεται με την επιλογή τιμών των παραμέτρων των αντίστοιχων μοντέλων κινητικής 
που ελαχιστοποιούν την απόκλιση μεταξύ των πειραματικών δεδομένων και των αρχικά 
αλγεβρικών και μετά δυναμικών περιγραφών του συστήματος που μελετάμε. Η αξιοπιστία της 
μεθόδου βεβαιώνεται από την μικρή διαφορά των υπολογισμένων παραμέτρων και των 
βιβλιογραφικών τιμών. 

ΛΕΞΕΙΣ ΚΛΕΙΔΙΑ: ΙΣΟΘΕΡΜΙΚΗ ΘΕΡΜΙΔΟΜΕΤΡΙΑ ΣΥΝΕΧΗΣ ΕΓΧΥΣΗΣ , ΚΙΝΗΤΙΚΟΙ ΠΑΡΑΜΕΤΡΟΙ, 
ΘΕΡΜΟΔΥΝΑΜΙΚΗ  

ΕΙΣΑΓΩΓΗ 

Η εύρεση των θερμοδυναμικών παραμέτρων είναι ιδιαίτερά σημαντική για την κατανόηση των 
αλληλεπιδράσεων της πρόσδεσης του δέκτη και του συνδέτη στην βιολογία[4] και στην 
αλληλεπίδραση μορίων σε πεδία όπως η επιστήμη υλικών[5] και η νανοτεχνολογία[1,5]. Η Ισοθερμική 
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θερμιδομετρία τιτλοδότησης (Isothermal Titration Calorimetry- ITC) είναι ένα σημαντικό εργαλείο 
για την εύρεση των επιθυμητών θερμοδυναμικών παραμέτρων. Το πείραμα του ITC 
πραγματοποιείται σε δοχείο με σταθερό όγκο που περιέχει τον δέκτη και εγχέεται σταδιακά ο 
συνδέτης. Κατά την διάρκεια της αντίδρασης η θερμότητα που παράγεται ή απορροφάται 
αντισταθμίζεται ώστε το σύστημα να παραμείνει σε ισοθερμοκρασιακές συνθήκες. Η παραδοσιακή 
προσέγγιση είναι η μέθοδος της σταδιακής έγχυσής[1] (Isothermal Injection Approach – IIA-ITC). Η 
ισχύς που απαιτείται για την αντιστάθμιση των φαινομένων λόγω της παραγωγής ή της 
απορρόφησης θερμότητας ολοκληρώνεται και κατασκευάζεται το θερμογράφημα. Με την χρήση 
του θερμογραφήματος υπολογίζεται η τιμή της ενθαλπίας (Δ𝐻) ενώ στο σημείο καμπής της 
σιγμοειδούς καμπύλης υπολογίζεται η σταθερά ισορροπία (𝛫) και η στοιχειομετρική αναλογία (𝑛) 
των σημείων πρόσδεσης ανά δέκτη. Η τεχνική της ισοθερμικής θερμιδομετρίας μπορεί να 
χρησιμοποιηθεί όμως και για τον υπολογισμό κινητικών παραμέτρων όπως τον ρυθμό αντίδρασης 
σχηματισμού (𝑘𝑜𝑛). Η μέθοδος που έχει αναπτυχθεί είναι kinITC[3] και χρησιμοποιείται σε 
πειράματα που έχουν πραγματοποιηθεί με την προσέγγιση της σταδιακής έγχυσης (IIA-ITC). Ο 
υπολογισμός του 𝑘𝑜𝑛 γίνεται προσαρμόζοντας προβλέψεις του μοντέλου στο σχήμα κάθε κορυφής 
του θερμογραφήματος. Ωστόσο ο περιορισμένος αριθμός πειραματικών σημείων δεν επιτρέπει 
την εύρεση των επιθυμητών δεδομένων για συστήματα με υψηλή συγγένεια μεταξύ του δέκτη και 
του συνδέτη όπου η σταθερά ισορροπίας είναι εκτός του πεδίου 104 ≤ 𝐾 ≤ 109. 

Η αδυναμία του IIA-ITC αντιμετωπίστηκε με την ανάπτυξη μία νέας μεθόδου, αυτή της συνεχούς 
έγχυσης[3] ( Continuous Injection Approach- CIA-ITC) με την οποία λαμβάνουμε αυξημένο αριθμό 
σημείων και μείωση του χρόνου διεξαγωγής του πειράματος. Ωστόσο η έλλειψη κορυφών στο 
θερμογράφημα απαγορεύει την χρήση του kinITC για την εύρεση κινητικών παραμέτρων. Για τον 
σκοπό αυτό αναπτύξαμε μια νέα μέθοδο για τρία διαφορετικά μοντέλα: το απλό, το ανταγωνιστικό 
και των δύο ανεξάρτητων δεκτών. Ο υπολογισμός των επιθυμητών κινητικών και θερμοδυναμικών 
παραμέτρων γίνεται με την χρήση ενός κώδικα βελτιστοποίησης με τον οποίο μεταβάλλοντας 
συνεχώς τις παραμέτρους έως ότου ελαχιστοποιηθεί η αντικειμενική συνάρτηση η οποία είναι η 
διαφορά μεταξύ των πειραματικών και των υπολογισμένων δεδομένων. Για την ανάλυση 
χρησιμοποιήθηκαν τα θερμογραφήματα τριών πειραματικά γνωστών βιοχημικών αντιδράσεων. 
Συγκεκριμένα, για το μοντέλο ανεξάρτητου σημείου πρόσδεσης  η ανάλυση έγινε με την έγχυση 
του άλφα λιπίδικου οξέος (alpha lipoic acid -αLA) που δρα ως συνδέτης στην αβιδίνη (Avidin) που 
δρα ως δέκτης. Το ανταγωνιστικό μοντέλο πρόσδεσης μελετάται με την έγχυση του d-desthiobiotin 
(DTB) σε κελί θερμιδόμετρου που περιέχει την αβιδίνη και το αLA ενώ το μοντέλο των δύο 
ανεξάρτητων δεκτών μελετάται με την έγχυση ασβεστίου (Ca+2) στο κελί του θερμιδόμετρου 
περιέχονται δύο δεσμούς το EDTA και το DPTA.  

ΜΕΘΟΔΟΛΟΓΙΑ 

Η παρούσα μέθοδος ακολουθεί τα ίδια στάδια και για τα τρία μοντέλα με μόνη διαφορά τις 
αλγεβρικές εξισώσεις και Συνήθεις Διαφορικές Εξισώσεις που περιγράφουν την διεργασία. Οι 
εξισώσεις έχουν αναπτυχθεί από τον Wiseman[6] και από τους Chang et al[3]. μετασχηματίζονται 
ώστε να εκφραστούν συνάρτηση του χρόνου και να εισαχθεί ο όρος της επίδρασης της διάλυσης. 
Στην περίπτωση του απλού μοντέλου και των δύο ανεξάρτητων δεκτών για την εύρεση των 
παραμέτρων είναι αναγκαίο να έχουμε μόνο το θερμογράφημα του πειράματος και οι αρχικές 
υποθέσεις για τις τιμές που επιθυμούμε να υπολογίσουμε ενώ για το ανταγωνιστικό μοντέλο είναι 
αναγκαία και τα θερμοδυναμικά και κινητικά δεδομένα για την δευτερεύουσα αντίδραση. 

Βήμα 1: Γίνεται έλεγχος για την εύρεση του πεδίου τιμών ρυθμού της αντίδρασης σχηματισμού 
(𝑘𝑜𝑛) για την οποία δεν έχουμε πληροφορίες. Η ανάλυση γίνεται μέχρι να παρατηρηθεί στρέβλωση 
των χαρακτηριστικών της σιγμοειδούς καμπύλης. Η αρχική υπόθεση που θα χρησιμοποιηθεί για 
την εύρεση του ρυθμού αντίδρασης είναι το μέσο σημείο στο πεδίο.  
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Βήμα 2 : Στην συνέχεια, γίνεται ο υπολογισμός της ενθαλπίας (Δ𝐻), της σταθεράς διάσπασης (𝐾𝑑) 
και της στοιχειομετρικής σταθεράς (𝑛) με την χρήση του αλγεβρικού μοντέλου. Η εύρεση των 
δεδομένων γίνεται με την χρήση ενός κώδικα βελτιστοποίησης όπου μεταβάλλονται οι τιμές μέχρι 
να ελαχιστοποιηθεί η τιμή της αντικειμενικής συνάρτησης που είναι η διαφορά μεταξύ της 
ποσότητας της θερμότητας που βρέθηκε πειραματικά και εκείνης που υπολογίστηκε από το 
αλγεβρικό μοντέλο.  

Βήμα 3:Τέλος, τα δεδομένα που βρέθηκαν με την χρήση του αλγεβρικού μοντέλου 
χρησιμοποιούνται ως αρχικές τιμές για την εύρεση των τιμών του ρυθμού αντίδρασης 
σχηματισμού (𝑘𝑜𝑛) και για τον πιο ακριβή υπολογισμό της ενθαλπίας (Δ𝐻), της σταθεράς 
διάσπασης (𝐾𝑑) και της στοιχειομετρικής σταθεράς (𝑛) με την χρήση του δυναμικού μοντέλου. Οι 
τιμές υπολογίζονται με τον ίδιο τρόπο που υπολογίστηκαν με τη χρήση της αλγεβρικής εξίσωσης 
δηλαδή με την ελαχιστοποίηση της αντικειμενικής συνάρτησης μεταβαλλόντας συνεχώς τις 
επιθυμητές τιμές 

ΑΠΟΤΕΛΕΣΜΑΤΑ ΚΑΙ ΣΥΖΗΤΗΣΗ 

Στα αποτελέσματα παρουσιάζονται οι τιμές που υπολογίστηκαν για την ενθαλπία (Δ𝐻), την 
σταθερά διάσπασης (𝐾𝑑), τον ρυθμό αντίδρασης σχηματισμού (𝑘𝑜𝑛) και την στοιχειομετρική 
αναλογία (𝑛), και τα διαγράμματα που παρουσιάζουν την προσαρμογή της πειραματικής 
καμπύλης στις καμπύλες που προκύπτουν από τα δύο μοντέλα. Η μέθοδος πραγματοποιήθηκε και 
για τα τρία μοντέλα. Αρχικά, παρουσιάζονται τα αποτελέσματα για το μοντέλο ανεξάρτητου 
σημείου πρόσδεσης . Το σύστημα που μελετήθηκε είναι αυτό της πρόσδεσης του άλφα λιπιδικού 
οξέος (αLA) στην αβιδίνη (Avidin). Στον πίνακα 1 παρουσιάζονται τα δεδομένα που προέκυψαν από 
το αλγεβρικό μοντέλο, από το δυναμικό μοντέλο καθώς και τα δεδομένα που προκύπτουν από την 
βιβλιογραφία[7]. 

Πίνακας 1.Θερμοσυναμικά και κινητικά μοντέλα της πρόσδεσης του αLA-Avidin 

Δεδομένα  𝚫𝑯 (
𝒌𝑱

𝒎𝒐𝒍⁄ ) 𝑲𝒅 (𝝁𝑴) 𝒌𝒐𝒏 (𝑴−𝟏𝒔−𝟏) 𝒏 

Αλγεβρικά  -45.001 0.6053 - 0.3166 

Δυναμικά -45.314 0.6219 5.12 104 0.3177 

Βιβλιογραφικά [7] -42.676 0.46 1.4 105 0.31 

 

Σχήμα 1: Προσαρμογή πειραματικής καμπύλης (α) σε αλγεβρικά δεδομένα (b) σε δυναμικά για αLA-
Avidin 
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Με βάση τον πίνακα 1 συγκρίνουμε τα δεδομένα που υπολογίστηκαν με εκείνα από την 
βιβλιογραφία. Αρχικά, συγκρίνουμε τις τιμές που υπολογίστηκαν αλγεβρικά με τις τιμές της 
βιβλιογραφίας όπου παρατηρούμε ότι η υπολογισμένη τιμή της σταθερά διάσπασης είναι 1.5 
φορά μεγαλύτερη από την βιβλιογραφική. Στην συνέχεια συγκρίνουμε τις τιμές που προέκυψαν 
από το δυναμικό μοντέλο με τις βιβλιογραφικές. Παρατηρούμε ότι όπως και στην περίπτωση του 
αλγεβρικού μοντέλου η υπολογισμένη σταθερά διάσπασης είναι 1.5 φορά μεγαλύτερη από την 
βιβλιογραφική. Επιπλέον, παρατηρούμε ότι η βιβλιογραφική τιμή του ρυθμού αντίδρασης είναι 
2.5 φορές μεγαλύτερη σε σχέση με εκείνη που υπολογίστηκε από το δυναμικό μοντέλο. Ωστόσο 
αναλογιζόμενοι την τάξη μεγέθους της σταθεράς διάσπασης και του ρυθμού αντίδρασης 
σχηματισμού μπορούμε να συμπεράνουμε ότι η προτεινόμενη μέθοδος είναι ακριβής στους 
υπολογισμούς της. Τέλος, παρατηρώντας την μικρή απόκλιση μεταξύ της πειραματικής καμπύλης 
και των καμπύλων που προκύπτουν από τα μοντέλα ενισχύεται η εμπιστοσύνη μας στην μέθοδο 
για το μοντέλο ανεξάρτητου σημείου πρόσδεσης .  

Στην συνέχεια, παρουσιάζεται το ανταγωνιστικό μοντέλο πρόσδεσης. Το μοντέλο μελετήθηκε για 
την ταυτόχρονη πρόσδεσης δύο συνδετών του αLa και του DTB με τον δέκτη Avidin. Στον παρών 
μοντέλο η πρόσδεση του αLA με το avidin έχει φτάσει σε ισορροπία την στιγμή που ξεκινάει η 
έγχυση του DTB στο κελί του θερμιδόμετρου και το θερμογράφημα που προκύπτει είναι μόνο για 
την πρόσδεση του DTB στο Avidin. Στον πίνακα 2 παρουσιάζονται τα δεδομένα που υπολογίστηκαν 
από την μέθοδο καθώς και τα βιβλιογραφικά[7] για την πρόσδεση του DTB στο Avidin.  
 

Πίνακας 2. Θερμοδυναμικά και κινητικά δεδομένα για ανταγωνιστική πρόσδεση DTB-Avidin 

Δεδομένα 𝚫𝑯𝟏 (
𝒌𝑱

𝒎𝒐𝒍⁄ ) 𝑲𝒅𝟏
 (𝒑𝑴) 𝒌𝒐𝒏𝟏

 (𝑴−𝟏𝒔−𝟏) 𝒏 

Αλγεβρικά -84.962 0.1 - 0.31 

Δυναμικά -84.962 6.414 8.515 109 0.3157 

Βιβλιογραφικά[7] - 83.261 6.5 1.5 109 0.31 

 

 

Σχήμα 2. Προσαρμογή πειραματικής καμπύλης (α) σε αλγεβρικά δεδομένα και (b) σε δυναμικά 
δεδομένα για DTB-Avidin 

Με βάση τον πίνακα 2 παρατηρούμε ότι για τις τιμές της ενθαλπίας και της στοιχειομετρικής 
αναλογίας οι υπολογισμένες τιμές έχουν μικρή διαφορά. Για την τιμή για την σταθερά διάσπασης 
που προκύπτει από το αλγεβρικό μοντέλο παρατηρούμε ότι η τιμή είναι πολύ μεγαλύτερη σε σχέση 
με την βιβλιογραφική. Ωστόσο η τιμή αυτή χρησιμοποιείται μόνο ως αρχική τιμή για τον 
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υπολογισμό των παραμέτρων με το δυναμικό μοντέλο και άρα δεν επηρεάζει το αποτέλεσμα 
Αντίθετα, η τιμή της σταθερά διάσπασης που προκύπτει από το δυναμικό μοντέλο είναι ίση με την 
βιβλιογραφική τιμή. Επιπλέον παρατηρούμε ότι η τιμή του ρυθμού αντιστάσεις που υπολογίστηκε 
από το δυναμικό μοντέλο είναι 5.5 φορές μεγαλύτερη σε σχέση με την βιβλιογραφική τιμή. 
Λαμβάνοντας υπόψη την τάξη μεγέθους του 𝑘𝑜𝑛 και το γεγονός ότι χρησιμοποιούμε τα δεδομένα 
που υπολογίστηκα για την πρόσδεση του αLA-Avidin τα οποία έχουν σφάλμα, θεωρούμε ότι η 
διαφορά μεταξύ της βιβλιογραφικής τιμής και της υπολογισμένης τιμής είναι αναμενόμενη και 
μικρή και άρα το μοντέλο μπορεί να προβλέψει με καλή ακρίβεια τις παραμέτρους. Τέλος, στο 
διάγραμμα 2 παρουσιάζεται η προσαρμογή της πειραματικής καμπύλης και των καμπύλων που 
προκύπτουν από τα δύο μοντέλα. Η μικρή απόκλιση μεταξύ των δεδομένων ενισχύει την 
εμπιστοσύνη μας στην μέθοδο.  

Τελευταίο θα παρουσιαστεί το μοντέλο των δύο ανεξάρτητων σημείων πρόσδεσης. Η ανάλυση του 
μοντέλου γίνεται με την μελέτη της πρόσδεσης του 𝐶𝑎2+ με το EDTA και το DPTA. Στο παρών 
μοντέλο οι δύο αντίδρασης γίνονται ταυτόχρονα. Στον πίνακα 3 και 4 παρουσιάζονται τα δεδομένα 
για την πρόσδεσης του 𝐶𝑎2+ στο EDTA και 𝐶𝑎2+ στο DPTA αντίστοιχα.  

Πίνακας 3. Θερμοδυναμικά και κινητικά δεδομένα Ca2+ EDTA 

Δεδομένα 𝚫𝑯𝟏 (
𝒌𝑱

𝒎𝒐𝒍⁄ ) 𝑲𝒅𝟏
 (𝒏𝑴) 𝒌𝒐𝒏𝟏

 (𝑴−𝟏𝒔−𝟏) 𝒏 

Αλγεβρικά -23.815 0.11 - 1.049 

Δυναμικά -24.328 0.106 3.7 104 1.098 

Βιβλιογραφικά[3] -23.81 0.14 - 1.022 

Πίνακας 4. Θερμοδυναμικά και κινητικά δεδομένα Ca2+ DPTA 

 

Σχήμα 3. Προσαρμογή πειραματικής καμπύλης (α) σε αλγεβρικά δεδομένα και (b) σε δυναμικά 
δεδομένα για Ca2+ σε EDTA και DPTA 

Με βάση τον πίνακα 3 και 4 συγκρίνονται τα δεδομένα που προκύπτουν από την βιβλιογραφία[3] 
και εκείνα που υπολογίστηκαν από τα δύο μοντέλα. Παρατηρούμε ότι και για την τιμή της 
ενθαλπίας και της στοιχειομετρικής αναλογίας και για τις δύο αντιδράσεις η διαφορά μεταξύ 
βιβλιογραφικών τιμών και των τιμών που υπολογίστηκαν τόσο από το δυναμικό τόσο από το 

Δεδομένα 𝚫𝑯𝟐 (
𝒌𝑱

𝒎𝒐𝒍⁄ ) 𝑲𝒅𝟐
 (𝝁𝑴) 𝒌𝒐𝒏𝟐

 (𝑴−𝟏𝒔−𝟏) 𝒎 

Αλγεβρικά -9.4685 9.546 - 0.9581 

Δυναμικά -10.1 9.088 9.99 102 0.9581 

Βιβλιογραφικά[3] -9.58 12.8 - 0.958 
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αλγεβρικό μοντέλο είναι μικρή. Επιπλέον, παρατηρούμε ότι τιμή της σταθεράς διάσπασης (𝐾𝑑1) 
που προκύπτει από το δυναμικό μοντέλο για την πρόσδεση του 𝐶𝑎2+ στο EDTA απέχει ελάχιστα 
από την βιβλιογραφική. Ως προς την τιμή της σταθεράς διάσπασης (𝐾𝑑2) της πρόσδεσης του 
𝐶𝑎2+ στο DPTA παρατηρούμε ότι η βιβλιογραφική τιμή είναι 1.4 φορές μεγαλύτερη από την 
υπολογισμένη. Η διαφορά αυτή είναι αποδεκτή συνυπολογίζοντας την τάξη μεγέθους της σταθερά 
διάσπασης. Για τους ρυθμούς αντιδράσεις σχηματισμού των δύο ανεξάρτητων προσδέσεων δεν 
βρέθηκαν βιβλιογραφικά δεδομένα και άρα είναι αδύνατον να ελεγχθούν οι τιμές που 
υπολογίστηκε από το δυναμικό μοντέλο. Ωστόσο, αν βασιστούμε στην ακρίβεια των υπολογισμών 
των άλλων τιμών και στην καλή προσαρμογή της πειραματικής καμπύλης στις καμπύλες που 
προκύπτουν από την μέθοδο μπορούμε να θεωρήσουμε ότι το μοντέλο είναι ακριβές.  

Σκοπό της παρούσας εργασίας είναι η ανάπτυξη μια νέας μέθοδος με την οποία υπολογίζονται οι 
κινητικοί και θερμοδυναμικοί παράμετροι μέσω κώδικα βελτιστοποίηση μεταβάλλοντας τες έως 
ότου ελαχιστοποιηθεί η απόκλιση μεταξύ των πειραματικών δεδομένων και εκείνων που 
υπολογίστηκαν από το μοτέλο. Η ανάλυση έγινε για τρία μοντέλα με πειραματικές καμπύλες 
γνωστών βιοχημικών αντιδράσεων. Βασιζόμενοι στην συμφωνία μεταξύ των βιβλιογραφικών και 
των υπολογισμένων τιμών ενισχύεται η εμπιστοσύνη μας στην νέα αυτή μέθοδο που αναπτύχθηκε. 
Στην συνέχεια, στόχος μας είναι ο υπολογισμός κινητικών παραμέτρων για διαφορετικές 
θερμοκρασίες, ώστε να κατασκευαστεί η εξίσωση Arrhenius.  
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