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Budowa biochemicznego sensora

• Reakcje biochemiczne obejmują enzymy, substraty (aktywatory) i substancje

hamujące.

• Kalibracja biosensorów wymaga przewidywania kinetyki reakcji za pomocą

modeli, które należy opracować za pomocą różnych metod Big Data.

• Projekt BRENDA dostarcza nam wielu metadanych uzyskanych w wyniku

wcześniejszych badań.
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Projekt biochemicznego sensora

• Analiza danych 

poprzez 

eksplorację
• Cel: Poszukiwanie i 

przygotowanie danych do 
opracowania modelu 
prognozującego 
oddziaływanie 
biochemiczne enzym-
substrat-inhibitor na 
podstawie projektu 
biosensora 

• Kolejne kroki:
• Akwizycja danych 

biochemicznych

• Pobranie danych

• Agregacja

• Wizualizacja

Pobranie danych

•Enzymes.xml

•Brenda.db

•Spektroskopia

•Przewodniość

•Pole 
elektromagnetyczne

Eksploracja

•Enzymy

•Substraty

• Inhibitory

•Reakcje

Wizualizacja

•Przewodność

•Spektroskopia

•Pole 
elektromagnetyczne

•Reakcje
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Projekt biochemicznego sensora

• Konwersja bazy w .txt na format SQLite
• # cały kod znajduje się w materiałach

• brenda_file_path = "brenda_download.txt"

• database_path = "brenda.db"

• if os.path.exists(database_path):

• os.remove(database_path)

• conn = sqlite3.connect(database_path)

• brenda_iterator=parse_brenda(brenda_file_path, debug=False)
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Eksploracja danych pod kątem 

enzymów, substratów i inhibitorów

• Oprogramowanie KNIME może być używane 

do EDA za pomocą Brenda.db uzyskanego 

wcześniej jako baza danych SQLite.

• Dane można uzyskać za pomocą kodu EC 

enzymu za pomocą skonstruowanego w tym 

celu przepływu pracy
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Eksploracja danych XML dla 

enzymów

Enzymes.xml zawiera metadane do 

badania enzymów (w tym referencje)

Przepływ pracy EDA dla KNIME (wzorzec) 
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Elementy oparte na strukturze 

name = “ec_num”
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Eksploracja danych pod kątem 

enzymów, substratów i inhibitorów

Przepływ pracy KNIME dla EDA 
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Metabolity dla enzymu z EC=3.1.1.7 

(tabela ‘km’)
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Inhibitory enzymu z EC=3.1.1.8 

(tabela ‘inhibitors’)
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Substraty dla enzymu z EC=3.1.1.8 

(tabela ‘activating_compounds’)
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Reakcja formuły dla EC=3.1.1.8 

(tabela ‘natural_substrates’)
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