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Anotacija. Darbe nagrinéjamas biojutiklio su dviem besivarzandiais substratais matematinis
veikimo modelis, apraSomas reakcijos-difuzijos lygtimis, dalinémis iSvestinémis. Dél netiesiskumo
reakcijos naryje, modelis sprendziamas taikant baigtiniy skirtumy metoda. Skirtuminj modelj
sprendziancios programinés jrangos patikimumas tikrinamas gautus rezultatus lyginant su Zinomu
analiziniu sprendiniu konkre¢ioms modelio parametry reik§méms. Darbo tikslas — skaitinj modelj
realizuojandia programine jranga nustatyti modelio parametry reiksmes, kada vieno i§ substraty
jtaka biojutiklio atsakui gali bati minimizuota.

Pagrindiniai ZodZiai: biojutiklis, kompiuterinis modeliavimas, besivarzantys substratai, difuzijos
koeficientai.

Ivadas

Biojutikliai yra matavimo jrenginiai, naudojami aptikti chemines reakcijas bei nustatyti
tiriamos medziagos tirpale koncentracija (Sadana, Sadana, 2010). Jais galima labai tiksliai
aptikti biologiskai aktyvius junginius bei nustatyti jy koncentracijg tirpale. Dél didelio
biojutikliy jautrumo ir selektyvumo, jie naudojami maisto kokybei vertinti, pavojingoms
medziagoms aptikti, aplinkosaugoje, Zemdirbystéje, medicinoje ir kitur (Scheller, Schubert,
1992). Biojutiklis bendru atveju yra sudarytas i$ trijy daliy: biologiskai aktyvios medziagos
(dazniausiai — fermento), keitiklio, kuris biocheminj atsaka pavercia j lengviau matuojama
forma (pvz. elektros srove) ir §j atsaka atvaizduojancio prietaiso (Mohanty, Kougianos,
2000). Biologiskai aktyvi medziaga gali bati jvairi: nukleino ragstis, antikaniai,
mikroorganizmai ir kitos medZiagos, ta¢iau dazniausiai naudojamas fermentas (Sadana,
Sadana, 2010).

Siame darbe nagrinéjami fermentiniai biojutikliai, kurie vertinami dél savo santykinai
mazos kainos ir elementarios konstrukcijos, taciau pasizymi trumpa tiesine kalibracinés
kreivés dalimi ir mazu jautriu (Scheller, Fedrowitz, 1997). Amperometriniame
fermentiniame biojutiklyje fermentas biochemiskai reaguoja su nagrinéjamu tirpalu
(substratu) ir susidaro reakcijos produktas, kuris daro tiesioging jtaka biojutiklio atsakui —
elektros srovei (Schulmeister, 1990; Chaplin, Bucke, 1990).

Siekiant optimizuoti fermentiniy biojutikliy veikima, jy trokumai gali bati $alinami
naudojant tarpines medziagas: mediatorius (Baronas, Kulys, 2008), lygiagreciai
reaguojancius substratus arba besivarzancius substratus (Zilinskas, Baronas, 2011). Tam
tikri fermentai nepasizymi geru selektyvumu ir reaguoja su keletu skirtingy substraty.
Tokiu atveju i§ susidariusios bendros produkto koncentracijos negalima nustatyti kokia
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buvo vieno ar kito substrato koncentracija tirpale, ir praktinés tokio biojutiklio pritaikymo
galimybés yra ribotos (Gordon, 1969).

Galima taikyti jvairius metodus, siekiant panaikinti vieno i$ substraty jtaky ir padaryti
biojutiklj neselektyviu vienam i$ substraty. Fermentinio sluoksnio storio (Baronas,
Ivanauskas ir kt., 2003) ar jo kinetiniy savybiy keitimas (Dabulyté-Bagdonaviciene,
Ivanauskas ir kt., 2011) — vieni i$ nedaugelio bady, kuriuos galima taikyti optimizuojant
biojutikliy veikima. Siame darbe, sickiant nustatyti optimalia biojutiklio su besivarzanciais
substratais konfigtiracija, nagrinéjama difuzijos koeficienty jtaka. Analizuojamas biojutiklis
gali bati pritaikomas gliukozés aptikimui, kai keli skirtingi substratai (pvz. gliukozé ir
deguonis) varzosi dél vieno fermento ir sickiama sumazinti deguonies jtaka.

Fermentas yra brangi medziaga, todél dar pries biojutikliy gamybos proces reikia istirti
veikimo procesa, o atlickami matavimai turi bati itin tikslas. Tam jau beveik pus¢ amziaus
taikomi matematiniai ir skaitiniai biojutikliy veikimo modeliai (Aris, 1975; Baronas,
Ivanauskas ir kt., 2010). Bendru atveju biojutikliy modelius galima isspresti tik pasitelkiant
skaitinius metodus, o analitiniai sprendiniai egzistuoja tik ckstremalioms modeliy
parametry reikSmeéms (Schulmeister, 1990; Britz, 2005). Tokiu atveju reikia sukurti gera
algoritma ir jj realizuojandia programing jranga. Skaitinis biojutiklio veikimo modelis yra
sukuriamas pagal matematinj modelj. Tam Siame darbe pasitelkiamas baigtiniy skircumy
metodas (Baronas, Ivanauskas ir kt., 2010; Samarskii, 2001).

Darbe nagrinéjamas matematinis modelis, kuris aprasomas diferencialinémis lygtimis su
netiesiniais reakcijos nariais (Gordon, 1969). Bendru atveju tokio pavidalo lygciy
nepavyksta iSspresti net su papras¢iausiomis pradinémis salygomis dél netiesinés reakeijos
greicio priklausomybés nuo substrato koncentracijos (Baronas, Ivanauskas ir kt., 2010).

Siame darbe naudojamas vienasluoksnis matematinis biojutiklio veikimo modelis su
dviem substratais besivarzanc¢iais dél vieno fermento. Biocheminés reakcijos metu
pasigamina du produktai, o biojutiklio atsakas yra proporcingas $iy produkty koncentracijy
sumai. Darbo tikslas — nustatyti su kokiomis modelio parametry reikSmémis pirmo
substrato jtaka biojutiklio atsakui yra maziausia. Minimizuojant vieno i§ substraty jtaka
atsakui, uztikrinamas geras biojutiklio selektyvumas likusiam substratui, taip pagerinant
praktines tokio prietaiso pritaikymo galimybes.

1. Matematinis biojutiklio veikimo modelis

Tam, kad galima baty tyrinéti biojutiklio veikima kompiuterio pagalba, pirmiausia
reikia sudaryti matematinj biojutiklio veikimo modelj. Siame skyriuje sudaromas
amperometrinio biojutiklio, veikiancio vonios rézimu, matematinis modelis.

1.1. Pagrindinés lygtys

Biojutikliui veikiant, jo fermento sluoksnyje tiriama medZiaga (substratas), déka
aktyviosios medziagos, virsta produktu. Vienmatéje erdvéje biojutiklio matematinis modelis

iSreiskiamas  diferencialinémis lygtimis su dalinémis i$vestinémis, kurios apraso abiejy
substraty ir produkty koncentracijos pokycius laike (# > 0) ir erdveéje (0 < x < d):
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¢ia x yra erdvés koordinaté, 4 — fermento sluoksnio biojutiklyje storis, # — laikas, 53 = 54 (x,
7) ir §5 = 55(x, #) — pirmo ir antro substrato koncentracijos, Py = Py(x, #) ir Py = Py(x, 7) —
pirmo ir antro reakcijos produkty koncentracijos, Dsgy,Dgy ir Dpq, Dy yra substraty ir
produkty difuzijos koeficientai, Ky, Kpyo — pirmos ir antros fermentiniy reakeijy
Michaelio-Menteno konstanta, Viqr1s Vipaxz — maksimalus pirmos ir antros reakcijos

greitis (Michaelis, Menten, 1913).
1.2. Pradinés salygos

Kai fermento sluoksnis néra panardintas i tirpalg ir biojutiklis dar nepradéjgs veikti
(t = 0), naudojamos sios pradinés salygos:

Sl[x,l)] =0, 5, (x,0) =0, 0 =x <d, (5)
Sl(d: ':'] =540, 53 (d:':'] = S5, (0)
Pl[x, 0) =0, P, (x,0) =0, 0=<x =d, (7)

¢ia SypirS;; - pirmo ir antro substrato koncentracija analizuojamame tirpale, 4 —
fermento sluoksnio biojutiklyje storis, x = 0 atitinka elektrodo pavirsiy, x = 4 — iSorinj
fermento pavirsiy.

1.3. Krastinés salygos
Analizuojamo vienasluoksnio modelio atveju tariame, jog tirpalas yra pastoviai
maiSomas, todél substraty ir produkty koncentracijos iSoriniame fermento sluoksnio
pavirSiuje islicka pastovios. Substratas yra elektriskai neaktyvi medziaga, o produkto
koncentracija prie elektrodo pavirsiaus yra nuolatos mazinama iki nulinés deél elektrodo

poliarizacijos. Sios prielaidos apraSomos tokiomis krastinémis (# > 0) salygomis:

85| _ o 9%| _
E =0 - u: Ax =0 - ':I: (8)
sl(d:tj :51[:1! sﬂ(d!t] :520’ (9)
P,(0,t) = P,(d,t) =0, P,(0,t) =P,(d,t)=0. (10)

1.4. Biojutiklio atsakas
Biojutiklio atsakas yra anodiné srove, sukeliama elektrocheminés reakcijos. Sios sroves

tankis apskai¢iuojamas kaip abiejy elektrocheminiy reakcijuy, aprasomy remiantis
Faradéjaus désniu (Scheller, Fedrowitz, 1997) suma:
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ap,

op,
It)=F|{n,D —" +n, Dy, —2 B 11
[:] (1 Pl g =0 I7PL gy ::':I}} ( )

kur 14, 15 yra pirmos ir antros reakcijos elektrony, kurie pernesa kravj elektrodo pavirsiuje,
skaicius, F— Faradé¢jaus konstanta (F = 96485 C/mol).

Laikui bégant biojutiklis pasickia stacionaria busena, t.y. stacionarusis atsakas
pasickiamas kai # — oo,

I, =lim,__ I(5). (12)
2. Skaitinis matematinio modelio sprendimas

Sudaryto matematinio modelio stacionaraus atsako analitiniai sprendiniai egzistuoja tik
konkrec¢ioms parametry reikSméms, o bendru atveju uzdavinys sprendziamas naudojant
skaitinius metodus (Samarskii, 2001). Tolydi funkcijy argumenty kitimo sritis yra kei¢iama
diskredia, o i$vestinés keiciamos daliniais skirtumais. Tokiu badu sudaromos skirtuminés
schemos, kurios sprendziamos skaitiniais metodais (Baronas, Ivanauskas ir kt., 2010).

1.5. Skaitiné aproksimacija

Sudarant skirtuming schema reikia pasirinkti diskrecios aibés erdvés ir laiko zingsnius /4
ir 7. Erdvés Zingsnis / apskai¢iuojamas pagal $ig formule:

¢ia IV — erdvés zingsniy skaicius, kuris nustatomas eksperimentiskai: visas kitas parametry
reik$mes laikant pastoviomis, /V palaipsniui didinamas tol, kol skaitiniu badu apskaiciuotas
stacionarus atsakas kinta maziau nei 1%. Ta pati procedira pakartojama ir kitoms
parametry reik§méms, kol nustatomas maziausias /V, tenkinantis minétg skaiciavimy

stabiluma.

Siekiant, kad skaitinis uzdavinys turéty praktinj sprendinj, skirtuminé schema turi
konverguoti (Ciegis, 2003). Viena i§ konvergavimo batinuju salygy yra jos stabilumas.
I$reikstinés schemos atveju schemai keliamas toks reikalavimas (Press, Teukolsky ir k.,
2007):

R RE
T< glurc= min{ . },k= 1,2. (14)
2Dz ZDpy

Skaidiavimuose naudojama $i 7 reik§me:

(15)

=
Il
B3|

267



Computational Science and Techniques, Vol 2, No 1, 2014, 264-275

Skaic¢iavimuose naudota hopscotch skirtuminé schema (Gourlay, 1970), kurioje poriniai
skai¢iavimy tinklelio mazgai apskai¢iuojami naudojant jau Zinomas koncentracijas i§
zemesnio laiko sluoksnio, o neporiniai — naudojant viena i$ ankstesnio, ir du mazgus — i$ to
paties laiko sluoksnio. Stabilumui keliamas reikalavimas (14) $ios schemos atveju yra
silpnesnis, todél skaic¢iavimai atlickami efektyviau, nei iSreikstinés schemos atveju
(Gaidamauskaité, Baronas, 2007).

Vienasluoksnio biojutiklio matematinio modelio lygtys yra issivedamos i$ pracitame
poskyryje uzra$yty matematiniy diferencialiniy lygciy (1-4). Apibréziamas diskretus NV
erdveés zingsniy (13) tinklas. Pazyméjus 5;::. =5, (x.t5),

s ;E =5, [xi,t}-), Pj‘:z. =P, (xh, t}-), P:‘:.E. = P,(x;, tj], lygtys aproksimuojamos taip:

+i_of m aod m j
o _‘["i_i _ 5‘_[+:_‘5i_[+5:_[—: _ ';"rmu_‘,"_-r"i_[ (16)
- 51 z j i ‘ )
o " Eaga 35, 45, Kars [Kngz
j+1 o m oo m ;
‘E"i_i _‘["i_i =D 51_[+*__‘5;_[+51_[—*_ _ ';"rmu::z-r"i_[
- = 72 o 1o , (17)
Epg + 1_["’ a__[*":‘lfz-"rfq‘l-f'_
j+1  J m ol m i
P Pai _ Pyiva 2P P Vmaxs P, ; (18)
- &Pl T 7 7 s
ot "~ Epps 45, 45, 1Kpa /Kpgz
j+1__f Mmool m ;
Pi_i Pi_i =D Pz_i+'_ ‘P;_["'Pm—'_ an_‘;zpi[
= Up (19)

T R Eppg +5‘i_[+5‘i_[;9:1fzfrfq‘l-f'_ ’
¢ia 0 < i< N, j> 0, kur NV yra maksimalus tinklelio vertikalios asies taskas, m = j, kai
skai¢iuojami poriniai laiko mazgai, 7 = j+1, kai skai¢iuojami neporiniai laiko mazgai.

Pradinés salygos aproksimuojamos taip:

55; =0, 53,=0, 0<i <N, (20)
SPw =S1 Sty =S 1)
P}, =0, P},=0, 0<i<N. (22)

Lygtys (16-19) apraso S E" ir F'E.j kitima vidiniuose analizuojamo diskretaus tinklo
taskuose. Matematinio modelio krastinés salygos (5-7) aproksimuojamos tokiomis lygtimis:

51:1_[:' = 51}_41! 5;_,.-»; = S0 (23)
siu = 55,1* 55,.*; =520 (24)
pl,=0, B, =0, (25)

Bl,=0, B, =0 (26)

Biojutiklio srovés tankis I; momentu t; apskai¢iuojamas taikant reiskinio (11) skaiting
aproksimacija:

I, =F(nyDp, Bl /h + n,Dy, P, /h). (27)
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1.6. Programiné jranga ir modelio parametry reik§més

Sprendziant modelj skaitiniais metodais, stacionariu biojutiklio atsaku Ig laikomas toks
atsakas, kai santykinis pokytis tarp dviejy gretimy atsako reik§miy tampa mazesnis nei

norimas dydis £. Sis atsakas pasiekiamas per laika tg,

. t
tp = Miny g5 {‘“ I

|rﬂ{r}
de

= s}, I, % I(tg), (28)

skai¢iavimuose naudota £ = 107°,

Norint surasti parametry reik$mes, prie kuriy pirmo substrato jtaka stacionariam atsakui bty
minimali, parasyta programa JAVA kalba sprendziant (15)-(18) skirtuminiy lyg¢iy sistema, kuri
simuliuoja biojutiklio veikima. Skai¢iavimams naudojamos $ios pastovios parametry reikSmes:

Dpy = Dy, =3 % 107% cm?/s, 4= 0,001 cm,
F = 96485 C/mol, N = 100, (29)

My =T, = 2.

1 pav. pavaizduota kaip gauta biojutiklio srové 7 kinta laike, esant skirtingiems substraty
difuzijos koeficientams Dgy ir Dg,.

90

80
70
60

50

1, p.A/::m2

40

30
20

0.04 0.06 0.08 0.1

is
1 pav. Srovés / priklausomybé nuo laiko esant skirtingiems substraty difuzijos
koeficientams. Naudotos tokios parametry reik§meés: Dg; =3 X 10~%cm?® /s (3, 4),
Dy =3 X 1077 em?/s (1,2),Ds; =3 X 107° cm?®/s (2,4), Dy, =3 X 1077 cm?/s
(1, 3).

1 pav. matoma, kad gauta srové auga ir bégant laikui nusistovi. Kai
Dgy =Dg, = 3 X 107%ecm? /s (4 kreivé) tuomet gautas srovés tankis yra mazdaug 10
karty didesnis, nei tuo atveju, kai Dgy = Dgy = 3 X 1077 em?* /s (1 kreive), todél galima
daryti i$vada, jog didesni substraty difuzijos koeficientai lemia didesnj srovés tankj.

Srové 1 pav. nusistovi skirtingais greiciais — tai pastebima ziarint j puslaikius (pazyméta
kaip Tys). Puslaikis yra laikas, kai srovés tankis pasickia pus¢ maksimalios (stacionarios)
reikmés. Matoma, jog mazinant Dgy puslaikis smarkiai didéja (palyginti 1 su 3 ir 4
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kreivémis), o Dg; neturi reikSmingos jtakos — puslaikis panasus net esant skirtingiems
antriems substraty difuzijos koeficientams (3 ir 4 kreivés).

1.7. Skaitinio modelio patikimumas

Norint jvertinti skaitiniu badu gauty rezultaty patikimuma, pasitelkiamas analizinis
sprendinys, kurj galime taikyti, kai netiesinis reakcijos narys pagrindinése lygtyse (16-19)
tampa tiesiniu. Taip yra, kai vieno substrato koncentracija yra zymiai mazesné uz
Michaelio-Menteno konstanta, o kito substrato koncentracija yra nuliné:

S. <« K.
{ OO ais 2 k=1,2,i k. (30)

i _
5:{0_':'

Tuomet srovés tankis apskai¢iuojamas $ia formule (Kulys, 1981):

I =nFDg 3 (1 ) diai=1,2. (31)

coshic)

¢ia 0 yra bedimensinis dydis, difuzijos modulis, kuris vadinamas Damkobler skaidiumi ir yra
apskai¢iuojamas taip (Sadana, Sadana, 2010):

IV‘ru:u:["-'Ez wa o
—maEl- fai= 1,2. (32)
Dok

-
T

J =

Analizinj sprendinj galima surasti ir jei vieno substrato koncentracija yra zymiai didesné
uz Michaelio-Menteno konstanta, o kito substrato koncentracija — nuliné:

S5 Ky,
{ z Yiai=1,2,k=1,2,i =k (33)

S J-:.D =0
Siuo atveju srovés tankis apskaiciuojamas $iuo badu (Carr, Bowers, 1980):

[ = ZifVmaxd (34)

r

Pasinaudojant (31) ir (34) formulémis apskaiciuojama stacionari srové analiziniu
sprendiniu prie konkrediy parametry reiksmiy. Tuomet abiem atvejais gauti rezultatai,
pagal nurodytus duomenis pirmoje lenteléje, palyginami su skaitiniu metodu gautais

rezultatais ir nustatoma santykiné paklaida:

1 lentelé. Rezultaty paklaida.

S,pomol/em?® | Ky, mol/em? | §,,,mol/cm? | K, mol/cm? Paklaida, %
1077 107® 0 1078 0,97
0 107° 10710 1077 0,97
107° 107° 0 1078 1,14
0 1077 1077 10710 1,14
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Lenteléje skaic¢iavimai atlikei naudojant $iuos duomenis:
Viawr = 107 mol/cm3®s, V.., = 107" mol/cm®s, Doy = Dy, = 3 X 107% cm?/s.
Kity parametry reik§més nurodytos (29) formuléje.

Gauta apie 1% paklaida baigtiniy skirtumy metodui yra pakankamai maza, taigi
laikoma, jog $is metodas yra efektyvus. Tokio dydZio paklaidg skaitmeniskai modeliuojant
biojutikliy, veikima yra jprasta laikyti pakankamai maza (Baronas, Ivanauskas ir kt., 2003;

Baronas, Kulys, 2008).
2. Rezultatai

Pirmiausia nagrinéta stacionarios srovés skirtumo priklausomybé nuo substraty difuzijos
koeficienty santykio besikei¢iant Michaelio-Menteno konstantai ir maksimaliam
fermentinés reakcijos greic¢iui. Tam, jog galima bty ianalizuoti pirmo substrato jtaka, su
kiekviena substraty difuzijos koeficienty reiksme, stacionari srové apskaiciuota du kartus —

3

= 10"% mol/em® (maksimali fiziskai prasminga substrato

= 107" mol/cm? (tokia reik§mé praktiskai atitinka

pirma karta, kai 5

10.max

koncentracija), antra karta — 5y 0
nuling koncentracija). Tuomet apskai¢iuojamas santykinis skirtumas tarp stacionariy sroviy

esant skirtingoms pirmo substrato koncentracijoms:

I, = "f“fﬂ X 100%, (35)

MEex

kur [mrzx = '{(Slﬂ,mﬂx]’ '{mz’n = [(slﬂ,mlnj'
Santykinio  skirtumo Iz priklausomybé nuo difuzijos koeficienty santykio
(D = Dg,y/Dg,y) pateikiama 2 pav. Difuzijos koeficienty santykis apskaiciuotas keiciant
abiejy  substraty  difuzijos  koeficienty  reikSmes: Dy € [107%%;107° Jem?/s,

D., € [107% 107 2]cm? /s.
100¢— & P

I~

90

o —1
80 o—2
A—3
70 4
60
50
40
30
20

10

, %

?0-6 10 102 10° 10 10* 106
D

2 pav. Sroviy skirtumo priklausomybé nuo substraty difuzijos koeficienty santykio.

Naudotos tokios parametry reik§meés: 535 = 1077 mol/em?® K,,, = 107% (3, 4),

1071 mol/em? (1, 2), V... = 107% (2, 3), 107 mol/em?s (1, 4),
Voawz = 107222, 3) 107% mol/em®s (1, 4), Ky, = 10717 (3, 4), 107° mol/cm?
(1,2).
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= 107 mol/cm’s

(kreivés 2 ir 3), sroviy skirtumas nuo pat pirmo tasko jgyja dideles reiksmes (/z > 90%) —

I$ 2 pav. pastebima, jog kai Vi px1 = 107% mol/em’s ir V,,_ .,
esant santykinai dideléms V5 .q reikSméms, pirmo substrato jtaka atsakui yra didelé, ir jos
praktiskai i$vengti nejmanoma net parenkant pacius maziausius pirmo substrato difuzijos
koeficientusDs;. Esant santykinai mazam pirmo substrato fermentinés reakcijos greiciui
(kreivés 1 ir 4), santykinis atsako skirtumas yra mazesnis nei 10%, kol D < 1073, Taigi,
kei¢iant difuzijos koeficientus galima sékmingai sumazinti pirmo substrato jtaka galutiniam
biojutiklio atsakui.

Santykinio skirtumo /; priklausomybé nuo Michaelio-Menteno konstanty santykio
(K = Ky [Kyy2) pateikiama 3 pav. Skaic¢iavimai atlikti su keturiais skirtingais maksimaliais
fermentinés reakcijos greiciais. Skai¢iavimuose naudota tokios Dgq ir Dgp reik§més, su
kuriomis santykinis skirtumas 1 pav. buvo maziausias. Kapskaiciuotas keiciant abiejy
fermentiniy reakcijy Michaelio-Menteno konstanty reik$mes:

Kyq €[1071%,107% Jmol/cm?, Ky, € [107%; 107 mol/cm3.

100
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601
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40%

301

201

10k

O\N‘*—L

104 10% 102 100! 10° 100 102 10° 10%

*—3
A—14

Ip.%

3 pav. Sroviy skirtumo priklausomybé nuo Michaelio-Menteno konstanty,.
Naudotos tokios parametry reikimés: S,g = 1077 mol/em?®, V, .., = 1077 mol/cm’s,
D, =107 em®/s, D, = 107 %cm? /s, V., = 1079 (1), 1077 (2),107F (3),

1077 mol/cm?s (4).

3 pav. matoma, kad, kaip ir 2 pav., esant santykinai dideléms V5.1 reikSmémis,
santykinis skirtumas yra didelis. Pastebima, jog visais keturiais atvejais /x mazéja, kai
santykis K didéja — santykinis skirtumas yra maziausias, kai K yra didziausias. Todél galima
daryti i$vada, jog norint kuo labiau sumazinti pirmo substrato jtaka, verta naudoti kuo
mazesng pirmg Michaelio-Menteno konstanta, ir kuo didesng antra.

Santykinio skirtumo /z priklausomybé nuo maksimaliy fermentinés reakcijos greiciy
santykio (V' = V2.1 /Vinasz) pateikiama 4 pav. Skaidiavimai atlikti su trimis skirtingomis
Michaelio-Menteno konstantomis. Skaic¢iavimuose naudota tokios Dgq ir D¢y reik§més, su
kuriomis santykinis skirtumas 2 pav. buvo maziausias bei Kyq ir Kpo reiksmés (1 kreivéje),
su kuriomis santykinis skirtumas 3 pav. buvo maziausias. V' apskaiciuotas keiciant abiejy
fermentiniy reakcijy maksimaliy greic¢iy reik$mes:

Vorawr € [1071%; 107 %Imol/cm?s, V, € [107% ; 107 1%Tmol/cm®s.

max2
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4 pav. Sroviy skirtumo priklausomybé nuo maksimaliy fermentinés reakcijos greiciy.
Naudotos tokios parametry reikimés: S,g = 107° mol/em?,
D¢y =107 cm?/s, Doy = 107% cm?/s, Ky, = 107% (1, 3), 107° mol/cm? (2),
Ky, =1077 (2, 3), 107 mol/cm? (1).

4 pav. pastebima, jog visais trimis atvejais santykinis skirtumas didé¢ja augant V reik$mei.
Tai patvirtina 2 ir 3 pav. apskaic¢iuotus rezultatus. Pastebima, jog santykinis skirtumas yra
mazesnis, kai naudojama 3 pav. gautos Ky ir Ky, reikSmés, su kuriomis buvo gauta
maziausias santykinis skirtumas. Taciau nepaisant Kyq ir Kyy reiksSmiy, kai
Vinax1 € Viaxz tuomet santykinis skirtumas visais atvejais yra artimas nuliui.

I$vados

1. Darbe nagrinéjamas matematinis biojutiklio veikimo modelis sékmingai
sprendziamas pristatytu skaitiniu modeliu. Skaitinio modelio pagalba matematinis
biojutiklio veikimo modelis gali bati nagrinéjamas kompiuteriu placiame jo
parametry reik§miy intervale.
2. Vieno i$ substraty jtaka stacionariam atsakui galima sumazinti iki 1%, kai modelio
parametry, reikSmés yra tokios
a. Substrato  difuzijos koeficienty reikSmés yra:  Dgy < 10" cm? /s,
D¢, = 1077 cm?/s;

b. Michaclio-Menteno konstanty reikimés yra: Ky = 107° mel/cm?,
Ky, < 1077 mol/cm?;

c. Maksimaliy fermentiniy reakcijy grei¢iy reikdmés yra: Vg, < 107°
mol/em?®s V__ ., > 107% mol/cm?s.

Padéka

V. Aserio atlikti tyrimai finansuoti i§ Europos socialinio fondo pagal Visuotinés

dotacijos priemone, projekto Nr. VP1-3.1-SMM-07-K-01-073/MTDS-110000-583.
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COMPUTER MODELLING OF BIOSENSORS WITH COMPETITIVE
SUBSTRATES CONVERSION
Justinas Tere$ius, Vytautas Aseris
Summary
Mathematical model of biosensor with competitive substrates conversion is analysed in
this work. Model is described by partial differential reaction-diffusion equations with non-
linear reaction term. Because of the non-linearity the analytical solutions exist only for
extreme parameter values and thus the model in general case is solved by finite difference
methods. The validity of the computational model is checked by comparing numerically
obtained results to the known analytical solutions at the mentioned extreme parameter
values. The purpose of this work is to determine the values of model parameters at which
the impact of one of the substrates on the biosensor response can be minimized.

Key words: biosensor, computer simulation, competitive substrates, diffusion

coefficients
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