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Актуальність. Дослідження кінетики біохімічних реакцій допомагає краще розуміти, як відбуваються біологіч-
ні процеси в живих організмах, а розуміння особливостей перебігу таких реакцій є важливим для розробки нових 
технологій, зокрема, для виробництва біологічно активних речовин та для синтезу лікарських засобів. Потужним 
інструментом розв’язання задач кінетики біохімічних реакцій є математичне моделювання, яке може бути проведе-
но за допомогою систем комп’ютерної математики, зокрема, аналітичного інструментарію MATHCAD.

Ціль: обґрунтування доцільності та ефективності застосування аналітичного інструментарію MATHCAD для 
розв’язання задач кінетичного моделювання біохімічних реакцій у фармацевтичних дослідженнях, та проведення 
огляду можливостей MATHCAD для комп’ютерного моделювання у фармації.

Матеріали та методи. В контексті вивчення швидкості ферментативних реакцій та розробки моделей, таких 
як модель Міхаеліса-Ментена, для опису реакцій, де ферменти каталізують перетворення субстратів, розглянуто 
застосування системи комп’ютерної математики, яка є програмним пакетом та середовищем для виконання ма-
тематичних обчислювальних завдань, моделювання та візуалізації. Продемонстровано можливості застосування 
системи MATHCAD для створення математичних моделей біохімічних реакцій на основі рівнянь кінетики, що пе-
редбачає створення диференційних рівнянь, які описують зміни концентрацій реагентів з часом, і їх розв’язання за 
допомогою чисельних методів в MATHCAD та візуалізацію отриманих результатів із використанням 3D-графіки. 
Визначено етапність застосування аналітичного інструментарію MATHCAD при кінетичному моделюванні біохі-
мічних реакцій. 

Результати. Застосування MATHCAD у кінетичному моделюванні біохімічних реакцій є ефективним для дослі-
дження: (1) кінетики ферментативних реакцій, наприклад, реакцій, де фермент каталізує перетворення субстрату в 
продукт; (2) біохімічних реакцій, які відбуваються в реакційних об’ємах, де реагенти змішуються та взаємодіють; (3) 
моделювання реакцій у реакційних об’ємах на основі розв’язання диференціальних рівнянь реакційної кінетики; 
(4) впливу інгібіторів або активаторів на ферментативні реакції; (5) сценаріїв взаємодії реагентів для встановлення 
змін у кінетиці реакцій, що виникають при введенні різних активних речовин; (6) кінетики біохімічних реакцій, у 
випадках коли реакції супроводжуються дифузією реагентів через мембрани або інші напівпроникні бар’єри; (7) 
моделювання впливу процесів дифузії на кінетику біохімічних реакцій; (8) моделей, що описують кінетику розпаду 
речовин, наприклад, розпад біологічно активних сполук в організмі або середовищі; (9) прогнозування впливу змін 
в умовах реакційного середовища (температура, pH, концентрація реагентів) на кінетику біохімічних реакцій.

Обґрунтовано, що модельні описи кінетики біохімічних реакцій є важливими для формування розуміння функ-
цій біологічних систем, включаючи метаболізм, ферментативні реакції та інші фізіологічні явища. Застосовано ін-
струменти візуалізації результатів моделювання у форматі тривимірних графіків MATHCAD, що покращує розу-
міння механізму реакції та дозволяє ґрунтовніше аналізувати її кінетику.

Висновки. MATHCAD забезпечує оптимізоване середовище для кінетичного моделювання біохімічних реакцій 
завдяки своєму ергономічному інтерфейсу, можливості працювати із символьними виразами, широкому спектру 
вбудованих функцій та інструментів для дослідження математичних моделей та візуалізації результатів. Отримані 
результати можуть бути важливими як для подальших наукових фармацевтичних досліджень, так і для впрова-
дження у навчанні майбутніх магістрів фармації з дисципліни «Комп’ютерне моделювання у фармації» у закладах 
вищої медичної освіти.

Ключові слова: кінетичне моделювання біохімічних реакцій, модель Міхаеліса-Ментен, системи комп’ютерної 
математики (СКМ), MATHCAD, комп’ютерне моделювання у фармації. 
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Актуальність. Дослідження кінетики біо-
хімічних реакцій допомагає краще розуміти, 
як відбуваються біологічні процеси в живих 
організмах, а розуміння особливостей пере-
бігу таких реакцій є важливим для розробки 
нових технологій, зокрема, для виробництва 
біологічно активних речовин та для синтезу 
лікарських засобів. Потужним інструментом 
розв’язання задач кінетики біохімічних реак-
цій є математичне моделювання, яке може бути 
проведено за допомогою систем комп’ютерної 
математики. Системи комп’ютерної математи-
ки (СКМ) – це програмні пакети або середови-
ща, призначені для виконання математичних 
обчислювальних завдань, моделювання та ві-
зуалізації в галузі науки та інженерії. Прикла-
дами найбільш відомих СКМ є MATHCAD, 
MATLAB, Mathematica та Maple. Ці системи 
допомагають розв’язувати різноманітні ма-
тематичні завдання, проводити аналіз даних, 
моделювання та вирішувати завдання в різних 
галузях науки та інженерії. 

У дослідженні [1] показано, що MATHCAD 
полегшує розуміння теоретичних концепцій, 
пов’язаних із хімічними реакціями, а також 
зводить до мінімуму складність математичних 
розрахунків, що дозволяє (а) глибше загли-
битися в інші питання, пов’язані з проекту-
ванням хімічних реакторів, і (б) вважати цей 
інструмент цілком корисним для курсів, які 
відповідають ступеню хімічної інженерії.

У дослідженні [2] розглядається застосу-
вання MATHCAD для визначення впливу 
технологічних факторів на вміст флавонідів 
в екстракті. Інструментарій MATHCAD було 
успішно застосовано в оптимізації складу 
твердих дисперсій високомолекулярних ре-
човин із вмістом кверцетину, терапевтичне 
використання яких обмежене низьким сту-
пенем розчинності у водному середовищі [3], 
розробці ефективного методичного підходу 
до побудови регресійних моделей при дослі-
дженні технології виготовлення твердих до-
зованих лікарських форм [4], методах оптимі-
зації багатокритеріальних рішень у фармації 
[5], виробництві гіалуронової кислоти шля-
хом бактеріальної ферментації з біологічного 
агента Streptococcus zooepidemicus [6], вияв-

ленні фальсифікатів серед дієтичних добавок 
[7], вирішенні задач у різних областях хіміч-
ної інженерії [8].

Аналіз наукових публікацій, які стосуються 
питань моделювання у наукових дослідженнях 
галузі охорони здоров’я, засвідчує перспектив-
ність використання MATHCAD та MATLAB в 
кінетичному моделюванні біохімічних реак-
цій. Дослідження кінетики біохімічних реак-
цій допомагає в розробці лікарських засобів, 
оцінці їх ефективності та безпеки, а також в 
діагностиці різних захворювань на рівні мо-
лекулярних процесів. Кінетичне моделювання 
дозволяє передбачити, як швидко та ефектив-
но нові лікарські засоби будуть взаємодіяти з 
біологічними системами. Вирішення задач кі-
нетики реакцій дозволяє підібрати оптимальні 
дози та форми випуску лікарських препаратів 
для досягнення потрібного терапевтичного 
ефекту [9, 10].

Актуальність розгляду цих питань посилю-
ється в контексті заходів щодо реалізації іні-
ціатив Міністерства охорони здоров’я (МОЗ) 
України. Так, у лютому 2024 р. МОЗ України 
презентувало Рамку цифрової компетентності 
працівника охорони здоров’я, яка була ство-
рена у співпраці з Міністерством цифрової 
трансформації, Міністерством освіти і науки 
і Національною службою охорони здоров’я 
України за сприяння Агентства США з між-
народного розвитку (USAID) «Підтримка ре-
форми охорони здоров’я» [11]. Система знань 
і вмінь з цифрових технологій, якою повинні 
володіти працівники охорони здоров’я, пред-
ставлена у Рамці цифрової компетентності 
п’ятьма сферами [11]. Навички з комп’ютер-
ного моделювання у фармації стосуються 
Сфери 4 Рамки цифрової компетентності. Ця 
сфера презентована системою знань та вмінь 
щодо систем підтримки прийняття клінічних 
рішень на основі інтелектуального аналізу клі-
нічних досліджень, використання розумних 
мобільних та вбудованих цифрових пристроїв, 
цифрових засобів охорони здоров’я, інтелек-
туальних сенсорів, маніпуляторів для пацієн-
тів, віртуальної та доповненої реальності, ін-
тернетом медичних речей, 3D проектуванням 
та друком, CAD моделюванням тощо, іннова-
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ційною діяльністю із використанням новітніх 
цифрових технологій.

Розгляд аналітичного інструментарію та 
особливостей застосування MATHCAD для 
розв’язання задач кінетичного моделювання 
біохімічних реакцій у фармацевтичних дослі-
дженнях має перспективи для осучаснення 
змісту навчання з дисципліни «Комп’ютерне 
моделювання у фармації» у закладах вищої ме-
дичної освіти та підтримці науково-дослідної 
роботи у фармації [12-14].

Ціль: обґрунтування доцільності та ефек-
тивності застосування аналітичного інстру-
ментарію MATHCAD для розв’язання задач кі-
нетичного моделювання біохімічних реакцій у 
фармацевтичних дослідженнях, та проведення 
огляду можливостей MATHCAD для комп’ю-
терного моделювання у фармації.

МАТЕРІАЛИ ТА МЕТОДИ

В контексті вивчення швидкості фермен-
тативних реакцій та розробки моделей, таких 
як модель Міхаеліса-Ментена, для опису ре-
акцій, де ферменти каталізують перетворення 
субстратів, розглянуто застосування системи 
комп’ютерної математики, яка є програмним 
пакетом та середовищем для виконання мате-
матичних обчислювальних завдань, моделю-
вання та візуалізації. Продемонстровано мож-
ливості застосування системи MATHCAD для 
створення математичних моделей біохімічних 
реакцій на основі рівнянь кінетики, що перед-
бачає створення диференційних рівнянь, які 
описують зміни концентрацій реагентів з ча-
сом, і їх розв’язання за допомогою чисельних 
методів в MATHCAD та візуалізацію отрима-
них результатів із використанням 3D-графіки. 
Визначено етапність застосування аналітич-
ного інструментарію MATHCAD при кінетич-
ному моделюванні біохімічних реакцій.

РЕЗУЛЬТАТИ ТА ЇХ ОБГОВОРЕННЯ

Формально MATHCAD – це програм-
не забезпечення для інженерних розрахун-
ків (Engineering Calculation Software), проте, 
фактично, це інтерактивне середовище для 

інженерних та наукових обчислень, яке поєд-
нує в собі текстовий редактор і інструменти 
для виконання математичних операцій [15]. 
MATHCAD забезпечує можливість вводити 
математичні вирази, формули, графіки та текст 
у одному документі, із реалізацією функцій ав-
томатичного виконання обчислень та візуаль-
ного адаптивного відображення результатів. 

Основні функціональні елементи 
MATHCAD включають, але не обмежуються, 
наступним: (1) візуальне середовище для ство-
рення документів, які об’єднують текст, мате-
матичні формули, графіки та таблиці, що ро-
бить їх зрозумілими та добре організованими; 
(2) велика кількість математичних операцій та 
функцій для розв’язування рівнянь, інтегру-
вання, диференціювання, роботи з матрицями 
та векторами тощо; (3) інструменти для побу-
дови графіків, діаграм та візуалізації результа-
тів обчислень із інтегрованою функцією авто-
матичного оновлення при зміні вхідних даних; 
(4) інструменти для розв’язання окремих 
складних рівнянь та систем рівнянь; (5) широ-
ка інтеграція та ефективна взаємодія з іншими 
програмами, такими як, наприклад, MATLAB, 
MS Excel, AutoCAD, SolidWorks, Creo та інши-
ми, що дозволяє легко обмінюватися даними і 
використовувати різні додаткові інструменти 
та функції. 

За своїм основним функціоналом MATHCAD 
є інтерактивною СКМ, яка призначена для ви-
конання символьних та числових обчислень, 
аналізу даних, моделювання та візуалізації ре-
зультатів. MATHCAD дозволяє користувачам 
виконувати обчислення з використанням сим-
вольних виразів та числових значень, ство-
рювати графіки, аналізувати дані, вирішувати 
рівняння, проводити символьний аналіз та про-
грамувати власні функції. Ця система допома-
гає вирішувати складні математичні завдання 
та моделювати різноманітні процеси, включаю-
чи біохімічні реакції. Завдяки широкому спек-
тру функціональних можливостей MATHCAD 
активно використовується інженерами, нау-
ковцями, математиками та іншими фахівцями 
для вирішення задач у різних галузях науки. Ін-
струментарій MATHCAD дозволяє ефективно 
вирішувати різні завдання, пов’язані з аналізом 
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і моделюванням біохімічних процесів і виявля-
ється корисним при кінетичному моделюванні 
біохімічних реакцій. 

Кінетика біохімічних реакцій – це важлива 
галузь біохімії та хімії, яка вивчає швидкість та 
механізми хімічних реакцій, що відбуваються 
в біологічних системах [16, 17]. Кінетика біохі-
мічних реакцій досліджує, як швидко відбува-
ється перетворення молекул та сполук в біоло-
гічних системах під впливом ферментів, інших 
біохімічних каталізаторів та умов навколиш-
нього середовища. Ключові аспекти кінетики 
біохімічних реакцій включають: (а) вивчення 
того, наскільки швидко відбувається реакція, 
тобто як швидко утворюються продукти реак-
ції або зникають реагенти з часом; (б) визна-
чення молекулярних механізмів, які описують 
послідовність етапів реакції та взаємодію реа-
гентів; (в) вивчення впливу ферментів та інших 
каталізаторів на швидкість біохімічних реакцій 
із врахуванням того, що ферменти відіграють 
важливу роль в біологічних системах; (г) ви-
значення впливу факторів, таких як темпера-
тура, водневий показник pH (від лат. pondus 
Hydrogenii), концентрація реагентів і інші па-
раметри середовища, на характер реакцій. 

Розроблення математичних моделей і кіне-
тичних рівнянь, які описують швидкість біохі-
мічних реакцій, дають змогу передбачати певні 
характеристики реакцій в залежності від умов. 
Кінетика біохімічних реакцій є важливою для 
розуміння функцій біологічних систем, вклю-
чаючи метаболізм, ферментативні реакції, 
обмінні процеси та інші фізіологічні явища, 
які відбуваються в організмах. Наявні експе-
риментальні результати досліджень кінетики 
біохімічних реакцій допомагають вченим мо-
делювати реакції в середовищі комп’ютерних 
математичних систем, таких як MATHCAD. 
Дослідження кінетики біохімічних реакцій та 
результати їх моделювання мають широкий 
спектр застосувань в біохімії, фармації, меди-
цині та інших галузях науки та допомагають 
краще розуміти біохімічні процеси, виявляти 
молекулярні механізми захворювань та розро-
бляти нові методи діагностики та лікування.

Деякими найбільш відомими прикладами 
досліджень кінетики біохімічних реакцій є: (а) 

вивчення швидкості ферментативних реакцій 
та розробка моделей, таких як модель Міхае-
ліса-Ментена, для опису реакцій, де фермен-
ти каталізують перетворення субстратів; (б) 
дослідження впливу антибіотиків на пригні-
чення росту бактерій, а також вплив інгібіто-
рів на ферментативні реакції в організмі; (в) 
дослідження кінетики апоптозу (програмова-
ної смерті клітин) та сигнальних шляхів, які 
регулюють різноманітні біологічні процеси; 
(г) вивчення кінетики реакцій окиснення та 
фосфорилювання в мітохондріях, що стосу-
ється енергетичного обміну в клітинах; (д) до-
слідження кінетики транспорту молекул через 
біологічні мембрани та розвиток транспорт-
них моделей; (е) дослідження кінетики роз-
кладання біологічних сполук та забрудників в 
навколишньому середовищі, зокрема, в ґрунті 
чи воді; (ж) вивчення кінетики дії фармаце-
втичних препаратів у організмі, включаючи їх 
метаболізм та екскрецію.

В цьому контексті, для дослідження кіне-
тики біохімічних реакцій, можна визначити 
кілька способів практичного використання 
аналітичного та обчислювального потенціалу 
системи MATHCAD. Доцільно використову-
вати MATHCAD для створення математичних 
моделей біохімічних реакцій на основі рівнянь 
кінетики, що передбачає створення диферен-
ційних рівнянь, які описують зміни концен-
трацій реагентів з часом, і їх розв’язання за 
допомогою чисельних методів в MATHCAD. 
MATHCAD може бути використаний для об-
робки та аналізу експериментальних даних 
щодо біохімічних реакцій, зокрема можна по-
будувати графіки, підрахувати різні кінетич-
ні параметри, такі як швидкість реакції або 
константи швидкості, і визначити механізм 
реакції. Система MATHCAD також дозволяє 
проводити оптимізацію моделі, шукаючи зна-
чення параметрів, які найкраще відповідають 
експериментальним даним, що забезпечує по-
кращення адекватності та точності кінетичної 
моделі. Можливе використання MATHCAD 
також для симуляційного моделювання реак-
цій та прогнозування поведінки біохімічних 
систем за різних умов, включаючи зміни кон-
центрацій реагентів, температури та інших 
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факторів. Інструментарій візуалізації резуль-
татів у MATHCAD допомагає створювати гра-
фіки та діаграми, які демонструють результати 
кінетичних моделей та аналізу даних, що може 
сприяти кращому розумінню та інтерпретації 
результатів досліджень. 

Застосування потужних математичних та 
аналітичних інструментів MATHCAD для ви-
вчення кінетики біохімічних реакцій, дозволя-
ють аналізувати та оптимізувати процеси мо-
делювання, створювати адекватні моделі для 
дослідження та прогнозування перебігу реак-
цій в умовах чисельного експерименту.

Аналітичний інструментарій MATHCAD 
може бути використаний для моделювання 
різних біохімічних реакцій. Окремі приклади 
застосування MATHCAD у кінетичному моде-
люванні біохімічних реакцій із короткими опи-
сами мети моделювання наведено у таблиці 1.

Наведені приклади демонструють, як 
MATHCAD може бути використаний для мо-
делювання та аналізу кінетичних аспектів біо-
хімічних реакцій. 

Практичне застосування аналітичного ін-
струментарію MATHCAD при кінетичному 
моделюванні біохімічних реакцій передбачає 
декілька основних етапів, опис яких наведено 
у таблиці 2. 

Практичне застосування MATHCAD у кі-
нетичному моделюванні біохімічних реакцій, 
яке допомагає дослідникам аналізувати експе-
риментальні дані та прогнозувати поведінку 
системи у різних умовах, можна розглянути на 
прикладі моделі Міхаеліса-Ментена для опису 
ферментативної кінетики. 

У 1913 році німецько-американським біо-
хіміком Леонором Міхаелісом (англ. Leonor 
Michaelis) та канадійською біохімінею Мод Ле-

Таблиця 1
Окремі приклади застосування MATHCAD у кінетичному моделюванні  

біохімічних реакцій із короткими описами мети моделювання

№ Предмет моделювання Мета моделювання у MATHCAD

1
Моделювання 
ферментативних 
реакцій

− дослідити кінетику ферментативних реакцій, наприклад, реакцій, де 
фермент каталізує перетворення субстрату в продукт;
− створити модель Міхаеліса-Ментена для опису ферментативної 
кінетики та аналізувати її параметри.

2 Моделювання реакцій в 
реакційному об’ємі

− дослідити кінетику біохімічних реакцій, які відбуваються в реакційних 
об’ємах, де реагенти змішуються та взаємодіють;
− використати математичні опції MATHCAD для моделювання реакцій 
у реакційних об’ємах і розв’язання диференціальних рівнянь реакційної 
кінетики.

3 Аналіз інгібіції та 
активації ферментів

− використати MATHCAD для аналізу впливу інгібіторів або активаторів 
на ферментативні реакції;
− змоделювати різні сценарії взаємодії реагентів та визначити, які зміни 
в кінетиці реакцій виникають при введенні різних активних речовин.

4 Моделювання реакцій з 
дифузією

− дослідити кінетику біохімічних реакцій, у випадках коли реакції 
супроводжуються дифузією реагентів через мембрани або інші 
напівпроникні бар’єри;
− враховувати процеси дифузії і змоделювати їх вплив на кінетику 
біохімічних реакцій.

5 Моделювання кінетики 
розпаду речовин

− використати MATHCAD для створення моделей, що описують 
кінетику розпаду речовин, наприклад, розпад біологічно активних 
сполук в організмі або середовищі.

6
Прогнозування впливу 
змінних умов на 
кінетику реакцій

− використати MATHCAD для прогнозування впливу змін в умовах 
реакційного середовища (температура, pH, концентрація реагентів) на 
кінетику біохімічних реакцій.



ISSN 2664-472X. e ISSN 2664-4738. Medical science of Ukraine / Медична наука України, 2024, Vol. 20, № 2 73

КІНЕТИЧНЕ МОДЕЛЮВАННЯ БІОХІМІЧНИХ РЕАКЦІЙ ІЗ ЗАСТОСУВАННЯМ АНАЛІТИЧНОГО 
ІНСТРУМЕНТАРІЮ MATHСAD

онорою Ментен (англ. Maud Leonora Menten), 
в їх спільній статті “Die Kinetik der Invertin 
wirkung” в журналі Biochemische Zeitschrift 
(1906-1967) видавництва Springer (Berlin), була 
представлена математична модель, яка вико-
ристовується для опису ферментативної кіне-
тики, зокрема кінетики інвертази – ферменту, 
який каталізує гідроліз сахарози. 

Модель Міхаеліса-Ментен є однією з ос-
новних та найпоширеніших моделей у біо-
хімічних та фармацевтичних дослідженнях. 
Вона описує залежність швидкості утворення 

продукту P ферментативних реакцій, V=dP/dt, 
від концентрацій реагентів, зокрема концен-
трації субстрату S. Модель Міхаеліса-Ментен 
передбачає опис утворення комплексу між 
ферментом і субстратом, який є першим кро-
ком у реакції. Модель включає константу KM, 
відому як константа Міхаеліса-Ментен, яка 
визначає афінність (спорідненість) ферменту 
до субстрату і характеризує, як швидко утво-
рюється субстрат-ферментний комплекс при 
певних концентраціях субстрату. KM, як і S, 
має розмірність моль/л. Також модель вклю-

Таблиця 2
Опис основних етапів застосування аналітичного інструментарію MATHCAD  

при кінетичному моделюванні біохімічних реакцій

№ Етап моделювання Зміст етапу моделювання

1
Збір та обробка 
експериментальних 
даних

− систематизація та введення в MATHCAD необхідних для моделювання 
експериментальних даних та значень параметрів біохімічних реакцій, 
таких як, наприклад, параметри зміни концентрації реагентів з часом;
− попередня обробка та аналіз наявних даних щодо реакцій, наприклад, 
шляхом побудови графіків.

2 Вибір кінетичної 
моделі

− визначення математичної моделі, яка найкраще описує біохімічну 
реакцію, яка є предметом моделювання;
− вибір відповідних рівнянь кінетики реакцій, які, наприклад, відображають 
зміни концентрацій реагентів з часом.

3
Формулювання 
математичних 
рівнянь

− запис математичних рівнянь для обраної кінетичної моделі із 
використанням синтаксису та програмного коду MATHCAD;
− опис параметрів реакції та початкових умов із використанням синтаксису 
MATHCAD.

4
Розв’язання 
диференціальних 
рівнянь

− використання вбудованих функцій інтегрування та чисельних методів 
MATHCAD для розв’язання диференціальних рівнянь кінетики реакцій;
− коректне врахування умов реакцій, таких як, наприклад, температура та 
концентрації реагентів.

5 Аналіз та 
оптимізація моделі

− аналіз отриманих результатів для визначення ступеня адекватності 
моделі та її покращення;
− проведення оптимізації структури рівнянь та параметрів моделі для її 
приведення у відповідність із наявними експериментальними даними 
щодо кінетики реакцій.

6 Візуалізація 
результатів

− побудова графіків, щоб візуалізувати результати моделювання та 
спростити їх порівняння із експериментальними даними;
− графічне представлення кінетичних параметрів та окремих характеристик 
поведінки реакційної системи.

7

Інтерпретація 
результатів та 
планування 
подальших дій

− аналіз результатів моделювання для покращення зрозуміння кінетики 
змодельованих біохімічних реакцій та формулювання висновків;
− використання моделі, яка адекватно описує кінетику біохімічних реакцій, 
для прогнозування поведінки в різних умовах чисельного експерименту та 
розповсюдження спостережень та висновків на реальні системи.
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чає значення максимальної швидкості реакції 
Vmax, яка може спостерігатися за умови що 
фермент повністю насичений субстратом. Ма-
тематично модель Міхаеліса-Ментен виража-
ється наступним рівнянням:

V= (Vmax∙S)/(KM+S).   (1)

Якщо побудувати графік залежності швид-
кості реакції V від концентрації субстрату S, 
то він матиме гіперболічну форму. На початку, 
при низьких концентраціях субстрату, швид-
кість реакції зростає пропорційно концентра-
ції субстрату, але з часом досягає насичення 
(максимальної швидкості), коли всі ферменти 
насичені субстратом і не можуть каталізува-
ти реакцію швидше. Гіперболічна залежність 
швидкості реакції від концентрації субстра-
ту є характерною ознакою кінетики Міхаелі-
са-Ментен, і вона використовується для опису 
ферментативних реакцій, де ферменти зв’язані 
з субстратами в тимчасових комплексах і ка-
талізують їхнє перетворення. Модель Міхае-
ліса-Ментен допомагає визначити оптималь-
ні умови для реакцій, включаючи визначення 
оптимальної концентрації субстрату та оцінку 
ефективності ферментів.

У наступні десятиріччя, після публікації 
у 1913 році, із низки причин модель Міхаелі-
са-Ментен стала однією з найвідоміших і ши-
роко використовуваних моделей для опису 
кінетики ферментативних реакцій у біохімії. 
Модель Міхаеліса-Ментен виявилась достат-
ньо спрощеною і легкою для використання 
завдяки мінімальній кількості параметрів, що 
полегшує її застосування при аналізі реальних 
даних. Математичний вираз моделі є відносно 
простим для розуміння, та дозволяє прогно-
зувати швидкість ферментативної реакції при 
різних концентраціях субстрату та оцінювати 
параметри моделі на підставі експерименталь-
них даних. Модель Міхаеліса-Ментена підхо-
дить для опису багатьох класів ферментів та 
субстратів та успішно використовується для 
аналізу кінетики багатьох ферментативних 
реакцій, які відбуваються в біологічних си-
стемах. Адекатність моделі Міхаеліса-Ментен 

була перевірена та експериментально підтвер-
джена для багатьох ферментативних реакцій, а 
її застосування допомагає дослідникам розу-
міти кінетику цих реакцій, зокрема як фермен-
ти регулюють біологічні процеси в організмі та 
як змінюються швидкості реакцій при змінних 
концентраціях субстратів. 

Модель Міхаеліса-Ментен може бути ефек-
тивно реалізована в програмному середовищі 
СКМ MATHCAD за допомогою символьних 
обчислень. Варто врахувати основні етапи 
застосування аналітичного інструментарію 
MATHCAD при кінетичному моделюван-
ні біохімічних реакцій, опис яких наведено у 
таблиці 2. Для цього у створеному документі 
MATHCAD послідовно визначаються змін-
ні, які використовуються у моделі, включаю-
чи концентрацію субстрату S, максимальну 
швидкість реакції Vmax та константу Міхаелі-
са-Ментен KM. Наступним кроком є введення 
математичного виразу рівняння моделі, вико-
ристовуючи символьне представлення змін-
них та параметрів. Далі визначається діапазон 
та крок варіації значень концентрації субстра-
ту S та виконується відповідне обчислення 
швидкості реакції V. Для візуалізації резуль-
татів використовуємо вбудовані інструменти 
графічного відображення MATHCAD та буду-
ємо графік залежності швидкості реакції від 
концентрації субстрату. 

Приклад символьного коду реалізації моде-
лі Міхаеліса-Ментен в MATHCAD наведено на 
рис. 1.

На рис. 2 представлено візуалізацію резуль-
татів обчислень моделі Міхаеліса-Ментен у 
MATHCAD у вигляді графіку залежності швид-
кості реакції V(S) від концентрації субстрату S 
для трьох значень константи КМ − 0,5; 2 та 4.

Інструменти візуалізації MATHCAD також 
дозволяють побудувати поверхню у тривимір-
ному просторі в координатах V, S, КМ. На рис. 
3 представлена поверхня у 3D, що є графіком 
функції V (S,КМ) відповідно до моделі Міхае-
ліса-Ментен, і яка ілюструє зміну швидкості 
реакції V в залежності від двох змінних S та 
КМ. У наведеному на рис. 3 прикладі значення 
констант Міхаеліса-Ментен КМ  варіюються в 
інтервалі від 0,2 до 8.
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Рис. 1. Приклад символьного коду реалізації моделі Міхаеліса-Ментен в MATHCAD

Рис. 2. Візуалізація результатів обчислень моделі Міхаеліса-Ментен у MATHCAD у вигляді графіку 
залежності швидкості реакції V(S) від концентрації субстрату S для трьох значень константи КМ − 0,5; 2 та 4

Рис. 3. Візуалізація результатів обчислень 
моделі Міхаеліса-Ментен у MATHCAD у вигляді 

3D-поверхні у, що є графіком функції V (S, 
КМ), яка ілюструє зміну швидкості реакції V в 
залежності від двох змінних S та КМ. Значення 

константи КМ  варіюються в інтервалі від 1 до 8
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У цьому прикладі реалізації моделі Міхаелі-
са-Ментен в MATHCAD було графічно показа-
но у дво- та тривимірному просторі як реакція 
починається повільно, прискорюється та пе-
реходить в режим насичення при збільшенні 
концентрації субстрату S. При мінімальних 
значеннях константи Міхаеліса-Ментен КМ, по 
мірі зростання S, можна спостерігати асимпто-
тичне наближення значення V до максимальної 
швидкості реакції Vmax. 

ВИСНОВКИ 

1. MATHCAD забезпечує оптимізоване се-
редовище для кінетичного моделювання 
біохімічних реакцій завдяки своєму ерго-
номічному інтерфейсу, можливості працю-
вати із символьними виразами, широкому 
спектру вбудованих функцій та інструмен-
тів для дослідження математичних моделей 
та візуалізації результатів. 

2. Розв’язання математичної моделі Міхаелі-
са-Ментен у MATHCAD, яка широко засто-
совується у біохімічних та фармацевтичних 
дослідженнях, дозволило проаналізувати 
залежність швидкості утворення продукту 
від концентрації субстрату та максималь-
ної швидкості реакції (Vmax). Застосовані 
інструменти візуалізації результатів моде-
лювання у форматі тривимірних графіків 
MATHCAD покращили  розуміння механіз-
му реакції та дозволило ґрунтовніше аналі-
зувати її кінетику. 

3. Застосування MATHCAD у кінетичному 
моделюванні біохімічних реакцій є ефек-
тивним для дослідження: (1) кінетики фер-
ментативних реакцій, наприклад, реакцій, 
де фермент каталізує перетворення суб-
страту в продукт; (2) біохімічних реакцій, 
які відбуваються в реакційних об’ємах, де 
реагенти змішуються та взаємодіють; (3) 
моделювання реакцій у реакційних об’ємах 
на основі розв’язання диференціальних рів-
нянь реакційної кінетики; (4) впливу інгі-
біторів або активаторів на ферментативні 
реакції; (5) сценаріїв взаємодії реагентів для 
встановлення змін у кінетиці реакцій, що 
виникають при введенні різних активних 

речовин; (6) кінетики біохімічних реакцій, 
у випадках коли реакції супроводжують-
ся дифузією реагентів через мембрани або 
інші напівпроникні бар’єри; (7) моделюван-
ня впливу процесів дифузії на кінетику біо-
хімічних реакцій; (8) моделей, що описують 
кінетику розпаду речовин, наприклад, роз-
пад біологічно активних сполук в організмі 
або середовищі; (9) прогнозування впли-
ву змін в умовах реакційного середовища 
(температура, pH, концентрація реагентів) 
на кінетику біохімічних реакцій.

4. Дослідження модельних описів кінетики біо-
хімічних реакцій за допомогою MATHCAD 
є сприятливим для формування розуміння 
функцій біологічних систем, включаючи 
метаболізм, ферментативні реакції та інші 
фізіологічні явища. 

5. Отримані результати можуть бути важли-
вими як для подальших наукових фармаце-
втичних досліджень, так і для впроваджен-
ня у навчанні майбутніх магістрів фармації 
з дисципліни «Комп’ютерне моделювання у 
фармації» у закладах вищої медичної освіти.
Конфлікт інтересів. Автори даного рукопи-

су стверджують, що конфлікт інтересів під час 
виконання дослідження та написання рукопи-
су відсутній.

Подяка. К. Чалий та І. Кривенко висловлю-
ють вдячність за підтримку у підготовці даної 
статті проєкту Агентства США з міжнарод-
ного розвитку (USAID) «Підтримка реформи 
охорони здоров’я» у межах виконання гранто-
вої програми з розвитку цифрових компетент-
ностей працівників охорони здоров’я та здо-
бувачів медичної та фармацевтичної освіти.
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Background.  The study of the kinetics of biochemical reactions provides a better understanding of how biological 
processes occur in living organisms. Understanding the peculiarities of such reactions is important for the development 
of new technologies, in particular for the production of biologically active substances and for the synthesis of drugs. A 
powerful tool for solving problems in biochemical reaction kinetics is mathematical modelling, which can be carried out 
using computer mathematical systems, in particular the MATHCAD analytical toolkit.

Aim: to substantiate the feasibility and effectiveness of using the MATHCAD analytical toolkit to solve problems of 
kinetic modelling of biochemical reactions in pharmaceutical research, and to review the capabilities of MATHCAD for 
computer modelling in pharmacy.

Materials and methods. In the context of studying the rate of enzymatic reactions and developing models, such as 
the Michaelis-Menten model, to describe reactions in which enzymes catalyze the transformation of substrates, the use 
of a computer mathematical system (CMS) is considered. CMS is a software package and environment for performing 
mathematical computations, modelling and visualization. The possibilities of using the MATHCAD system to create 
mathematical models of biochemical reactions based on kinetic equations are demonstrated. This involves the creation of 
differential equations describing changes in reagent concentrations over time. These equations were solved using numerical 
methods in MATHCAD. In addition, the results obtained are visualized using 3D graphics in MATHCAD. The stages of 
using the MATHCAD analytical toolkit in the kinetic modelling of biochemical reactions have been determined.

Results. The use of MATHCAD in the kinetic modelling of biochemical reactions is effective for the study of: (1) the 
kinetics of enzymatic reactions, e.g. reactions in which an enzyme catalyzes the conversion of a substrate into a product; (2) 
biochemical reactions that take place in reaction vessels in which reagents mix and interact; (3) modelling of reactions in 
reaction vessels based on the solution of differential equations of reaction kinetics; (4) the effect of inhibitors or activators on 
enzymatic reactions; (5) scenarios of interaction of reagents to determine changes in the kinetics of reactions that occur when 
different active substances are introduced; (6) kinetics of biochemical reactions in cases where reactions are accompanied by 
diffusion of reagents through membranes or other semi-permeable barriers; (7) modelling the effect of diffusion processes 
on the kinetics of biochemical reactions; (8) models describing the kinetics of decomposition of substances, for example the 
decomposition of biologically active compounds in the body or in the environment; (9) predicting the effect of changes in the 
conditions of the reaction medium (temperature, pH, concentration of reagents) on the kinetics of biochemical reactions.

It is substantiated that model descriptions of the kinetics of biochemical reactions are important for forming an 
understanding of the functions of biological systems, including metabolism, enzymatic reactions, and other physiological 
phenomena. Tools have been used to visualize the modelling results in the form of three-dimensional MATHCAD graphics, 
which improves the understanding of the reaction mechanism and allows a more thorough analysis of its kinetics.

Conclusion. MATHCAD provides an optimized environment for kinetic modelling of biochemical reactions through its 
ergonomic interface. Particular advantages are the ability to work with symbolic expressions and to use a wide range of built-
in functions and tools for exploring mathematical models and visualizing results. The obtained results may be important 
both for further scientific pharmaceutical research and for implementation in the training of future Masters of Pharmacy in 
the discipline of "Computer Modelling in Pharmacy" in higher medical education institutions.

Key words: kinetic modelling of biochemical reactions, Michaelis-Menten model, computer mathematical systems 
(CMS), MATHCAD, computer modelling in pharmacy. 


