
S7 Appendix.

The complete ODE model.

d ([C3] · VFluid)

dt
= −VFluid ·

(
kcat C3bBb · [pC3bBb] · [C3]

Km C3bBb + [C3]

)

−VFluid ·
(
kcat C3bBb · [hC3bBb] · [C3]

Km C3bBb + [C3]

)

−VFluid · (kpC3H2O · [C3])

−VFluid ·
(
kcat C3bBb · [fC3bBb] · [C3]

Km C3bBb + [C3]

)

+VFluid · (kpC3)

−VFluid · (kmFlow · [C3])

d ([H] · VFluid)

dt
= +VFluid ·

(
kcat C3bH · [I] · [fC3bH]

Km C3bH + [fC3bH]

)

−VFluid · ((kpHSH · [hHS] · [H] − kmHSH · [hHSH]))

−VFluid · ((kpPra1H · [pPra1] · [H] − kmPra1H · [pPra1H]))

+VFluid · (kpH)

−VFluid · (kmFlow · [H])

−VFluid · ((kpC3bH · [fC3b] · [H] − kmC3bH · [fC3bH]))

−VFluid · ((kpC3bH · [fC3bBb] · [H] − kmC3bH · [fC3bH]))

d ([nfC3b] · VFluid)

dt
= −VFluid · (kmnfC3b · [nfC3b])

−VFluid · (kpfC3b · [nfC3b] · [hC3bBS])

−VFluid · (kpfC3b · [nfC3b] · [pC3bBS])

+VFluid ·
(
kcat C3bBb · [fC3bBb] · [C3]

Km C3bBb + [C3]

)

d ([fC3b] · VFluid)

dt
= +VFluid · (kmnfC3b · [nfC3b])

+VFluid · (kpC3H2O · [C3])

−VFluid · ((kpC3bB · [fC3b] · [B] − kmC3bB · [fC3bB]))

−VFluid · ((kpC3bH · [fC3b] · [H] − kmC3bH · [fC3bH]))

+VFluid · (kmnfC3b · [npC3b])

+VFluid · (kmnfC3b · [nhC3b])

d ([fC3bBb] · VFluid)

dt
= +VFluid ·

(
kcat C3bB · [D] · [fC3bB]

Km C3bB + [fC3bB]

)

−VFluid · ((kpC3bH · [fC3bBb] · [H] − kmC3bH · [fC3bH]))

d ([fC3bB] · VFluid)

dt
= +VFluid · ((kpC3bB · [fC3b] · [B] − kmC3bB · [fC3bB]))

−VFluid ·
(
kcat C3bB · [D] · [fC3bB]

Km C3bB + [fC3bB]

)

d ([fC3bH] · VFluid)

dt
= −VFluid ·

(
kcat C3bH · [I] · [fC3bH]

Km C3bH + [fC3bH]

)

+VFluid · (kpC3bH · [hC3bH])

+VFluid · (kpC3bH · [pC3bH])

+VFluid · ((kpC3bH · [fC3b] · [H] − kmC3bH · [fC3bH]))

+VFluid · ((kpC3bH · [fC3bBb] · [H] − kmC3bH · [fC3bH]))

d ([nhC3b] · VFluid)

dt
= −VFluid · (kphC3b · [nhC3b] · [hC3bBS])

+VFluid ·
(
kcat C3bBb · [hC3bBb] · [C3]

Km C3bBb + [C3]

)

−VFluid · (kmnfC3b · [nhC3b])

d ([npC3b] · VFluid)

dt
= −VFluid · (kppC3b · [npC3b] · [pC3bBS])

+VFluid ·
(
kcat C3bBb · [pC3bBb] · [C3]

Km C3bBb + [C3]

)

−VFluid · (kmnfC3b · [npC3b])

d ([hC3bBb] · VFluid)

dt
= +VFluid ·

(
kcat C3bBb · [D] · [hC3bB]

Km C3bBb + [hC3bB]

)

−VFluid · ((kpC3bH · [hC3bBb] · [hHSH] − kmC3bH · [hC3bH]))

d ([hC3b] · VFluid)

dt
= +VFluid · (kpfC3b · [nfC3b] · [hC3bBS])

+VFluid · (kphC3b · [nhC3b] · [hC3bBS])

−VFluid · ((kpC3bB · [hC3b] · [B] − kmC3bB · [hC3bB]))

−VFluid · ((kpC3bH · [hC3b] · [hHSH] − kmC3bH · [hC3bH]))

d ([hC3bB] · VFluid)

dt
= +VFluid · ((kpC3bB · [hC3b] · [B] − kmC3bB · [hC3bB]))

−VFluid ·
(
kcat C3bBb · [D] · [hC3bB]

Km C3bBb + [hC3bB]

)

d ([pC3b] · VFluid)

dt
= +VFluid · (kppC3b · [npC3b] · [pC3bBS])

−VFluid · ((kpC3bB · [pC3b] · [B] − kmC3bB · [pC3bB]))

+VFluid · (kpfC3b · [nfC3b] · [pC3bBS])

−VFluid · ((kpC3bH · [pC3b] · [pPra1H] − kmC3bH · [pC3bH]))

d ([pC3bBb] · VFluid)

dt
= +VFluid ·

(
kcat C3bB · [D] · [pC3bB]

Km C3bB + [pC3bB]

)

−VFluid · ((kpC3bH · [pC3bBb] · [pPra1H] − kmC3bH · [pC3bH]))

d ([pC3bB] · VFluid)

dt
= +VFluid · ((kpC3bB · [pC3b] · [B] − kmC3bB · [pC3bB]))

−VFluid ·
(
kcat C3bB · [D] · [pC3bB]

Km C3bB + [pC3bB]

)

d ([hHS] · VFluid)

dt
= −VFluid · ((kpHSH · [hHS] · [H] − kmHSH · [hHSH]))

+VFluid · (kpC3bH · [hC3bH])

d ([hHSH] · VFluid)

dt
= −VFluid · ((kpC3bH · [hC3bBb] · [hHSH] − kmC3bH · [hC3bH]))

+VFluid · ((kpHSH · [hHS] · [H] − kmHSH · [hHSH]))

−VFluid · ((kpC3bH · [hC3b] · [hHSH] − kmC3bH · [hC3bH]))

d ([hC3bBS] · VFluid)

dt
= −VFluid · (kpfC3b · [nfC3b] · [hC3bBS])

−VFluid · (kphC3b · [nhC3b] · [hC3bBS])

+VFluid · (kpC3bH · [hC3bH])

d ([pC3bBS] · VFluid)

dt
= −VFluid · (kppC3b · [npC3b] · [pC3bBS])

−VFluid · (kpfC3b · [nfC3b] · [pC3bBS])

+VFluid · (kpC3bH · [pC3bH])

d ([hC3bH] · VFluid)

dt
= +VFluid · ((kpC3bH · [hC3bBb] · [hHSH] − kmC3bH · [hC3bH]))

+VFluid · ((kpC3bH · [hC3b] · [hHSH] − kmC3bH · [hC3bH]))

−VFluid · (kpC3bH · [hC3bH])

d ([pPra1] · VFluid)

dt
= +VFluid · (kpC3bH · [pC3bH])

−VFluid · ((kpPra1H · [pPra1] · [H] − kmPra1H · [pPra1H]))

d ([pC3bH] · VFluid)

dt
= +VFluid · ((kpC3bH · [pC3bBb] · [pPra1H] − kmC3bH · [pC3bH]))

+VFluid · ((kpC3bH · [pC3b] · [pPra1H] − kmC3bH · [pC3bH]))

−VFluid · (kpC3bH · [pC3bH])

d ([pPra1H] · VFluid)

dt
= −VFluid · ((kpC3bH · [pC3bBb] · [pPra1H] − kmC3bH · [pC3bH]))

−VFluid · ((kpC3bH · [pC3b] · [pPra1H] − kmC3bH · [pC3bH]))

+VFluid · ((kpPra1H · [pPra1] · [H] − kmPra1H · [pPra1H]))


