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MGSGenerator 1.5: инструментарий для реконструкции математических моделей 
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Мотивация и цель: Математическое моделирование широко используется в микробиологических 
исследованиях в задачах анализа метаболических сетей для оценки выхода целевого продукта или 
подборе оптимальных условий среды. Оно позволяет проверять тысячи вариантов наборов 
параметров. При моделировании нас интересует не только факт, но и характер взаимодействий: как 
они протекают в пространстве и во времени. Один из путей получения составных математических 
моделей – использование фреймовых моделей/стандартных уравнений для серии метаболических 
процессов. Однако для построения более точных моделей требуется повторно использовать 
существующие, уже адаптированные к экспериментальным данным модели подсистем. Мы 
представляем инструмент для получения полной математической модели по выбранной 
метаболической сети. 
Результаты: Для реконструкции фреймовых моделей метаболических сетей мы доработали 
инструментарий MGSGenerator [1]. Новая версия – 1.5, позволяет выполнять следующие шаги: 
1) декомпозиция поданной на вход сети на подсистемы, для последующей обработки; 2) каждая 
подсистема сравнивается с набором уже существующих моделей подсистем, собранных из 
нескольких источников. Основной источник готовых моделей – база данных MAMMOTh [2], в 
которой содержаться ферментативные реакции E. coli, адаптированные к экспериментальным 
данным; 3) если подходящей по структуре моделей не было найдено, запускается механизм 
построения фреймовых моделей, основанный на серии правил; 4) для того чтобы можно было сразу 
проводить вычислительные эксперименты, алгоритм добавляет в модель процессы притока в 
систему и вывода из системы веществ; 5) в конечном итоге получается SBML-модель, которая 
может быть передана в любой инструмент с поддержкой SBML. 
Этот инструментарий был протестирован на серии метаболических сетей разных размеров, от 
одиночного метаболического пути, до метаболических сетей построенных по данным 
аннотированного генома бактерий. 
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