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Enzymes est un logiciel de simulation, fonctionnsmoiis Windows 95, 98 ME, NT, 2000 et
XP, avec une résolution de 800 x 600 pixels minimum

Il permet d'étudier la réaction de 7 enzymes (asgjlapepsine, trypsine, thréonine
désaminase, maltase invertase, hexokinase) sumnli€trats difféerents (amidon, gélatine,
ovalbumine, thréonine, saccharose, cholestérotogk, maltose, cellulose et phénylalanine)
en présence, éventuellement d’autres moléculetvatsur ou inhibiteurs (TLCC, Isoleucine,

Valine, Glycérol, Glucose 6 phosphate et ribosejutés les enzymes sauf la thréonine
désaminase obéissent a la cinétique enzymatiqae kemodele de Michaelis et Menten. La
thréonine désaminase est une enzyme allostériqudilidateur peut également créer et
paramétrer sa propre enzyme.

L'utilisateur choisit les molécules a mettre en sarice et peut définir les conditions
expérimentales (pH, température, concentration ebstgat, en enzyme et en autres
molécules).

Le logiciel peut alors simuler I'évolution de lamm@ntration en substrat en fonction du temps,
ou encore I'évolution de la vitesse initiale endoon de la concentration en substrat ou de la
concentration en enzyme ou du pH ou de la températu

Par la réflexion sur les protocoles a réaliser,|jpaalyse des conditions expérimentales, par
une comparaison des expériences réalisées, télis peut cerner rapidement les conditions
d’activité et le mode d’action des différentes angg.

Toutefois le logiciel est un logiciel de simulatidhne saurait remplacer les indispensables
expeériences traditionnelles ou plus modernes, edCExotamment, de TP. Il est congu
comme un outil complémentaire de ces expériences.



Installation et lancement

Le logiciel dispose d’'un programme d’installaticBETUP.EXE). Lancer ce programme et
suivre scrupuleusement les instructions donnéeéceéah. Dans le menu DEMARRER, le
groupe Enzymes est créé et contient l'icbne quingéte lancement du programme.

Le programme d’installation peut détecter des warsiobsolétes des DLL. Dans ce cas, il les
remplace par les versions actuelles et redémanmygstéme.

Exécution directe depuis le CD

Le logiciel Enzymes est également livré sur le @it a étre utilisé dans le dossier
ENZYMES a la racine du cd. Il est conseillé de recopiedassier sur le disque dur de
I'ordinateur. Exécuter ensuite ENZYMES.EXE

L’écran principal
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On observera :

* labarre de menus.Les menus sont détaillés dans la partie référence.

* la zone graphiqueou sont affichées les différentes représentatiéssltant des
calculs.

» Lesboutons de commandédémarrer, effacer, imprimer et légendes).

* Le cadre mesure en cours: les différentes valealsulées apparaissent (en
fonction du temps), lorsqu’une expérience est séali

» Le cadre Pointeur, qui affiche soit les coordonrgésises d’'un point sur la zone
graphique soit la pente et I'ordonnée a lorigineing droite, définie par
I'utilisateur.

» Le cadre Molécules pour choisir les molécules ésegmce.

» Le cadre Parametres pour définir les conditionggrentales. La concentration
en enzymes et autres molécules est exprimée efsLartbitraires.

Prise en main

Réalisation d'une expérience

L'utilisateur choisit les molécules a mettre engargce en déroulant les listes du cadre
Molécules. Il définit ensuite les parametres expértaux (température, pH, concentration en
enzyme, substrat et autres molécules), en faidigsegles curseurs du cadre Parametres.

Il peut lancer I'expérience en appuyant sur le boudémarrer. Le logiciel calcule et affiche
instantanément (c’est I'option par défaut au dgpBétvolution de la concentration en substrat
en fonction du temps.

Superposition de courbes

Elle est automatique. Au maximum, 10 courbes peuvéine affichées a I'écran,
correspondant a 10 expériences différentes.

Si l'utilisateur relance une expérience, alors lgy'ia déja 10 expériences réalisées, un
message d’avertissement apparait a I'écran.

Le bouton Effacer efface lintégralité des expériences. Pour effalgerderniére courbe
seulement, il convient de sélectionner dans le nteDUNON, EFFACER LA DERNIERE
COURBE.

Le menu AFFICHAGE, EXPERIENCES REALISEES, afficheeusérie de tableaux (un par
expérience) qui permettent de visualiser I'ensend#s points calculés. Cliquer sur les
onglets pour accéder aux différentes expériences.
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Fichier Edition Affichage Graphique Paramétrages Schémas A-propos
. 8 Imnprirmer
1] 7.0 37| Hexokinasze : & Glucoge : 50 Glucose BF 0 50,00
1 7.0 37| Hexokinase : & Glucose ; 50 Glucoze BP - 0 49,66 0,34
2 7.0 37| Hexckinasze : 5 Glucoze ; 50 Glucoze 6P : 0 43,33 0.33 Effacer
3 7.0 37| Hexokinase | 5 Glucoze : 50 Glucoze 6P 0 43,00 0,33
4 57 37| Hexokinaze : 5 Glucoze : 50 Glucose 6P 0 48,28 0,72
5 5.7 37| Hexokinasze : & Glucoge : 50 Glucose BF 0 47 hE 0,72
g 5.7 44| Hemokinase : 5 Glucose ; 50 Glucoze BP - 0 46,62 -0.54
7 5.7 56| Hexokinasze : 5 Glucoze ; 50 Glucoze 6P : 0 46.20 0.43
B 5.7 56| Hexokinase | 5 Glucoze : 50 Glucoze 6P 0 45,78 0,42
9 57 53| Hexokinaze : 5 Glucoze : 50 Glucose 6P 0 45,20 -0,58
10 5.7 26| Hexokinasze : & Glucoge : 50 Glucose BF 0 44,83 0,31
1 5.7 21| Hexokinase : 5 Glucose ; 50 Glucoze BP - 0 44,67 0.22
12 5.7 21| Hexokinase : 8 Glucoze ; 50 Glucoze 6P : 0 443 0,36
13 5.7 21| Hexokinase : 8 Glucoze : 50 Glucoze 6P 0 43.96 0,36
14 57 21| Hexokinaze : 8 Glucoze : 50 Glucose 6P 0 4360 0,35
15 5.7 21| Hexokinase : 8 Glucoge : 50 Glucose BF 0 43,25 0,35
16 5.7 21| Hexokinase : 8 Glucose ; 50 Glucoze BP - 0 42,90 0.35
17 5.7 21| Hexokinase : 8 Glucoze ; 50 Glucoze 6P : 0 4255 0.35
18 5.7 21| Hexokinase : 8 Glucoze : 50 Glucoze 6P 0 42,20 0,35
19 57 21| Hexokinaze : 8 Glucoze : 50 Glucose 6P 0 41,85 0,35
20 5.7 21| Hexokinase : 8 Glucoge : 50 Glucose BF ;1 41,54 -0,30
Ml 5.7 21| Hexokinase : 8 Glucose ; 50 Glucoze BP ;2 41.25 .26
22 5.7 21| Hexokinase : 8 Glucoze ; 50 Glucoze 6P : 2 41.03 0.26
23 5.7 21| Hexokinase : 8 Glucoze : 50 Glucose 6P 4 40,86 017
24 57 21| Hexokinaze : 8 Glucoze : 50 Glucose 6P @ 4 40,69 017
25 5.7 21| Hexokinase : 8 Glucoge : 50 Glucose BF 7 40,64 -0,04
26 5.7 21| Hexokinase : 8 Glucose ; 50 Glucoze BP - 10 40.64 0,00
27 5.7 21| Hexokinase : 8 Glucoze ; 50 Glucoze 6P ;10 4064 0,00
28] &7 21| Hexokinase : & Glucose : 50 Glucose 6P : 10 40,64 0.0af o
Ewp. 1 | Ewp. 2 J Exp. 3 J Exp. 4 J Exp. 5 J Exp. B I Exp. 7 I Exp. 8 I Exp. 9 I Exp. 10 I

La légende des courbes

Le boutonLégendesou le menu AFFICHAGE, LEGENDES DES COURBES, ouvre u
fenétre en bas de I'écran qui indique les conditiontiales de expériences, ainsi que leur
numéro d’ordre et leur couleur.

La case a cocher peut étre activée (par défautlésactivée. Lorsqu ‘elle est activée, la
courbe sera affichée. Si elle est désactivée, labeon’est plus affichée mais elle est
conservée en mémoire. Elle peut donc étre a nouwadfichée en cochant la case
correspondante.

1 v Amylase [ 5) Amidon [ 50) Aucune [ 0) 37°C pH: 7 Ell v
2 v Amylase [ 5) Amidon [ 50) Aucune [ 0) 40°C pH: 7 a8 W
3 v Amylase [ 5] Amidon | 50) Aucune [ 0) 43°C pH: 7 4 v
4 ¥ |Amylaze | 5) Amidon [ 50) Aucune [ 0] 46°C pH: 7 9 v
5 v | Amylaze | 5) Amidon | 50) Aucune [ 0] 49°C pH: 7 10 B v

Le pointeur

Pour visualiser les coordonnées d’'un point a I'eropinent de la souris, il suffit de déplacer
la souris, sans cliquer, sur la zone graphiquepdiateur prend une forme de croix et les
coordonnées de ce point sont affichées dans |e qeniinteur.

Si l'utilisateur clique sur la zone graphique etardg lebouton gaucheappuyé tout en
déplacant la souris, une droite s’affiche, du type ax + b. La pente de cette droite (a) et
I'ordonnée a l'origine (b) sont alors affichées slde cadre Pointeut.orsqu’il relache le
bouton la droite s’efface



Si l'utilisateur clique sur la zone graphique etrdg lebouton droit appuyé tout en déplacant
la souris, la droite s’affiche dans les mémes it (typey = ax + b). Mais lorsque
I'utilisateur relache le bouton la droite est conservésur la zone graphique. Elle sera
toutefois effacée en cas de changement d’échelle.

Modification des échelles

La modification des échelles des abscisses etrdesinées se fait en cliquant sur les boutons
flechés positionnés a proximité des extrémitésadtes.. Cette modification des échelles peut
se faire aussi bien en cours d’expérience qu’ensctel visualisation

Modification du temps

Par défaut, la représentation de I'évolution deedacentration du substrat en fonction du
temps est instantanée. L'utilisateur peut cependdentir I'affichage ou méme permettre un
affichage « temps réel » par le menu PARAMETRAGES/PS.

Lorsque le temps est ralenti, il est possible dalified en cours de manipulationles
parametres expérimentaux. La courbe qui s’afficteng en compte ces modifications. Par
exemple, il est possible d’augmenter la tempéeafuune certaine valeur pour visualiser la
perte d’efficacité de 'enzyme (la courbe est uratd horizontale). L’enzyme est dénaturée.
Un retour a des valeurs plus faibles montre uneisepde l'activité enzymatique : la
dénaturation est réversible. A lI'inverse une fagmentation de la température suivie d’'un

retour a la normale ne permet pas la reprise déJige. La dénaturation est irréversible.

Lorsqu’une option ralentie est choisie, le boutadnfarrer est devenu le bouton Arréter qui
permet de stopper I'expérience, méme avant la fin.



Valeurs numériques
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Lorsque le graphique sélectionné est I'évolutioiadeoncentration en substrat en fonction du
temps, le menu AFFICHAGE, VALEUS NUMERIQUES pern@bbtenir a I'écran une
représentation des valeurs numériques.

Impression

L’'impression du graphique, en couleurs, est obtesruappuyant sur le Bouton IMPRIMER
ou bien avec le menu FICHIER, IMPRIMER LE GRAPHIQUEne fenétre apparait et
montre ce qui sera envoyé a I'imprimante.

Le graphique est suivi d'un tableau récapitulagh cexpériences avec leurs couleurs et les
conditions en début d’expérience.

Il faut confirmer en appuyant sur le bouton OK been annuler I'impression.
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La copie d’écran (menu FICHIER, COPIE d’ECRAN), mpet un envoi a l'imprimante de
I'intégralité de I'affichage de la fenétre, y congples boutons et différents cadres.

Dans le tableau des expériences realisées (—menBICMAGE, EXPERIENCES
REALISEES), limpression de I'expérience réalisé&e, fait en appuyant sur le bouton
Imprimer, juste a c6té du tableau d’affichage dasnges.

La configuration de l'imprimante (choix de l'imprante et réglage de ses parameétres
disposition portrait ou paysage) est accessible émamenu FICHIER, CONFIGURATION
DE L'IMPRIMANTE.

Sauvegarde des courbes

Le menu FICHIER ENREGISTRER ouvre une boite déodize dans laquelle il faut choisir
le dossier et le nom du fichier des données a smuger. L'intégralité des données (a
I'exception de la couleur de la zone graphiquekasvegardée.

Le menu FICHIER OUVRIR permet de charger et d'&ific des données préalablement
sauvegardées.

Exportation au format CSV

Le format CSV est un format texte brut, reconnuparticulier par les tableurs. Ce menu
ouvre une boite de dialogue permettant I'expontatites mesures. Le fichier comporte
I'extension CSV. Le séparateur est la virgule. Bdecmaniére les résultats obtenus peuvent
étre ouverts dans tous logiciels reconnaissamtrfadt CSV.



Autres représentations graphiques

Dans le menu Graphique, I'utilisateur peut séleeter une des 4 représentations suivantes

X/
X4

L)

substrat en fonction du temps (représentation @faud)
vitesse initiale en fonction de la température

vitesse initiale en fonction du pH

vitesse initiale en fonction de la concentratiorsdbstrat
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Dans le cas de cette derniére représentation geitestiale en fonction de la concentration de

substrat), le substrat thréonine apparait danbste déroulante substrat permettant de

visualiser une représentation de la cinétique degrees allostériques (thréonine désaminase
- thréonine). Le substrat thréonine n’apparaitdzass les autres représentations.

Simuler des incertitudes de mesure

Par défaut le logiciel affiche la valeur calculée & modele. En cochant cette option (menu
PARAMETRAGES, MODELE), I'utilisateur peut faire var légérement la valeur calculée.
Le curseur regle I'amplitude de la variation.

Modification de la température de dénaturatiornvieréible

Par défaut la température de dénaturation irréslersist constante pour chaque enzyme, mais
differente d’'une enzyme a l'autre. En cochant cetpgion (menu PARAMETRAGES,
MODELE), on peut faire varier de quelques degrigtairement, la température fixée par le
modele.



Créer une enzyme

Réglages de la simulation
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Ce module permet de paramétrer le logiciel en d¢réme enzyme (modele Michaelis).
L'utilisateur peut donner un nom a cette enzymesiaju’au substrat sur lequel elle est active
et également définir le nom de son inhibiteur caitipét de son inhibiteur non compétitif.

On peut régler Km (constante de Michaelis) et Vanitesse maximale). On peut fixer sa
température de dénaturation irréversible, son pitngp ainsi que sa sensibilité au pH.

« Action température et Action pH » réglent la nép®de I'enzyme a la température et au pH.

Tous ces parametres sont conservés lors de

la sagamle (menu FICHIER,

ENREGISTRER). Il est donc possible de faire une saxegarde, sans aucune expérien
réalisée si on désire conserver les parameétres denlzyme créée. Le menu Fichier Ouvrir
permet alors de récupérer les parametres de I'enzyencréée.

Ce




Schémas

scheémas et images
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Ce module permet d'afficher un schéma interactitirpdlustrer le fonctionnement des
enzymes (non allostériques). Des modeles moléeslades principales enzymes sont
egalement disponibles.



Le modele

Toutes les enzymes, a I'exception de la thréon@sachinase, obéissent a la loi de Michaelis
Menten.

La thréonine désaminase obéit au modéle des enzaliosteriques.

Les tableaux ci dessous résument les grandeursieh@our chague enzyme.

Enzyme | Substrat pH vm Km | Température | Inhibiteur | Inhibiteur
optimal | (g/l/s) | (g/l) |dénaturation | compétitif non
irréversible compétitif
()
Amylase | Amidon 7 1 55 72 - -
Pepsine Gélatine 2.5 1 25 70 - -
Ovalbuming 0.8 30
Trypsine | Gélatine 8.5 0.9 20 79 TLCC -
Ovalbuming 1.1 15
Maltase Maltose 6.5 0.7 35 68 - -
Invertase | Saccharosge 4.5 1.15 18 71 - -
Hexokinase | Glucose 7.5 1.8 32 67 Ribose Glucose 6P
Glycérol

On rappelle que la vitesse maximale (Vm) représiantéesse initiale de la réaction lorsque
tous les sites actifs des enzymes sont occupéde pabstrat. La constante de Michaelis (Km),
peut étre définie comme la concentration de sufystrar laquelle la vitesse de la réaction est
la moitié de la vitesse maximale.

L’inhibiteur compétitif se fixe sur le site actibans ce cas, Vm n’est pas modifieée mais Km
est augmenté.

L’inhibiteur non compétitif se fixe sur 'enzymelaurs que sur le site actif, en le déformant
ou en génant la fixation du substrat. Dans cekuasn’'est pas modifi€ mais Vm diminue.

Pour la thréonine désaminase, le modele retereekstdes enzymes allostériques. Le pH

optimal est de 7. La température de dénaturatiémeérsible est 65°C. La valine est un
activateur et l'isoleucine un inhibiteur.

Guide de référence

Sont rapidement indiqués les différentenus ; les touchesde raccourcis claviersyont
indiquées entre parentheses et en italiques.

« Menu Fichier

v" OQuvrir (Ctrl O) : ouvre une boite de dialogue pour charger en nrérdes
courbes sauvegardées préalablement, ou un modele.

v Enregistrer (Ctrl S): ouvre une boite de dialogue pour sauvegarder les
données. Le modele et les données calculées (gragshet tableaux) sont
sauvegardés sur disque. Pour sauver uniqguemertdele) la sauvegarde peut
se faire sans qu’aucune courbe ne soit affichée.
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Exporter CSV : ouvre une boite de dialogue pour sauvegardezXpériences
réalisées en utilisant le format CSV. Le séparatélisé est la virgule.

Imprimer le graphique (Ctrl P) : imprime directement sur I'imprimante par
défaut la zone graphique.

Copie d’écran: la fenétre du logiciel est envoyée a I'imprimante
Configuration de I'imprimante : Ouvre une fenétre de dialogue permettant le
réglage des parameétres d’impression.

Quitter (Ctrl Q) : pour quitter le logiciel.

<+ Menu Edition

Effacer toutes les courbes(Maj + Suppr): efface les données (sauf les
données du modéle). Action identique a celle dudou Effacer ».

Effacer la derniere courbe (Suppr): la derniere courbe, si elle existe, est
effacée.

% Menu Affichage

v
v

Graphique (F2) par défaut : affiche la représentation graphique.

Valeurs numériques (F3) : affiche la cadre de l'affichage des donnéesssou
forme numériques. Seules les expériences en fondiiotemps peuvent étre
démarrées dans cette représentation.

Expériences réalisée¢F4) : affiche le tableau des expériences réalisées. Le
10 expériences sont affichées sous forme de tabldeponibles dans des
onglets. La couleur du fond de la premiéere lignegahleau est identique a la
couleur du graphique. Deux boutons permettent ateif les données ou
d’'imprimer le tableau.

Légendes des courbes ouvre une fenétre récapitulative permettant de
visualiser les numéros des expériences, les cautdes conditions de départ.
Les cases a cocher permettent d’activer ou de tidmadaffichage des
courbes. La fenétre se ferme en cliquant sur |édnoOK.

% Menu Graphique

v

Substrat = f (t) : option par défaut : représentation de I'évolutitenia

guantité de substrat en fonction du temps. Entadfie valeur numérique,
I'expérience ne peut étre lancée que si cette wgtsb cochée.

Vitesse initiale = f (température) :vitesse initiale a t = 0 de la réaction
catalysée par I'enzyme en fonction de la tempéeatur

Vitesse initiale = f (pH) :vitesse initiale a t = 0 de la réaction catalysaée p
I'enzyme en fonction du pH.

Vitesse initiale = f (enzyme) vitesse initiale a t = 0 de la réaction catalysée
par I'enzyme en fonction de la concentration eryerez (unités arbitraires).
Vitesse initiale = f (substrat) :vitesse initiale a t = 0 de la réaction catalysée
par 'enzyme en fonction de la concentration ihétian substrat. Cette donnée
est tres utilisée car elle permet la mesure graghig Vm et de Km.
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Menu Paramétrages

v Temps

= Tempsréel (Ctrl F2): chaque point est calculé et affiché en temps
réel : le temps de I'axe des abscisses correspauleanent a la
mesure.

= Rapide (Ctrl F3) : le calcul et I'affichage sont accélérés.

= Tres rapide (Ctrl F4): le calcul et I'affichage sont trés accélérés.

= [nstantané (Ctrl F5) : option par défaut : affichage instantané des
données calculées.

v' Modéle: ouvre la boite de dialogue « Réglages de la sitiul » (décrite plus
haut). 4 boutons permettent la validation (« OKl'#pression, la
réinitialisation (remise aux valeurs par défaug dennées ou I'annulation des
données inscrites.

Les parametres du modele, y compris de I'enzyexecsont sauvegardes si
on active le menu Fichier Enregistrer

v Couleur : ouvre une boite de dialogue pour modifier la eauldu fond de la
zone graphique (blanc par défaut). Cette donnés pas sauvegardée, en cas
d’enregistrements des données ou du modéle.

Menu Schémas ouvre une fenétre permettant de visualiser deéreas. Le premier
onglet permet de visualiser une enzyme, son siteedses relations avec le substrat,
et ses inhibiteurs. Les onglets suivants afficluestmodéles moléculaires des
enzymes citées dans le logiciel, (sauf l'inverfase

Menu A propos: ouvre une fenétre d’a propos sur I'origine dgidel.
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