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Santrauka

Darbe pateikiamas biojutiklio su perforuota membrana vienmatis modelis aproksimuojantis
dvimatj modelj. Sis vienmatis modelis sprestas panaudojant baigtiniy skirtumy metoda, isreiksting
skirtuming schemg. Kompiuterinio modeliavimo metu buvo siekiama nustatyti modeliavimo
paklaida. Siam tikslui buvo atliktas tyrimas su skirtingomis difuzijos modulio, perforuotos
membranos skylutés spindulio ir pradinés substrato koncentracijos parametry reik§mémis.
Kompiuterinio modeliavimo metu buvo atrastos salygos, su kuriomis yra tikslinga naudoti vienos
dimensijos modelj vietoje dviejy dimensijy biojutiklio su perforuota membrana modelio.

Raktiniai  ZodzZiai: biojutiklis, perforuota membrana, pasiskirstymo koeficientas,

kompiuterinis modeliavimas



Summary

One-dimensional model of biosensor with a perforated membrane that approximates two-
dimensional model is presented in this work. The model is solved by using finite-difference
method, explicit method. Modeling error was defined by computational modeling. The research
was conducted with different parameter values of diffusion model, hole radius of perforated
membrane and initial substrate concentration. The conditions to use a one-dimensional model
instead of a two-dimensional biosensor with a perforated membrane model were found by
computational modeling.
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Ivadas

Biojutiklis yra prietaisas, kuris leidzia atpazinti tiriamos medziagos savybes naudojant
biologiskai aktyvig medziaga [BIK05, BKI06, E14]. Biojutikliy poreikis rinkoje auga, kadangi jie
yra gana placiai ir naudingai pritaikomi medicinoje, maisto industrijoje, zemés tikyje, aplinkos ir
oro tarSos diagnostikoje bei kitose pramonése [GVR15, BIK07, BKI06]. Todél §iy matavimo
prietaisy analiz¢ ir kiirimas vis dar yra aktualus, nors jy pradzia sickia praeito amziaus vidurj. I$
pradziy buvo labiau dirbama ties skirtingomis aktyviosiomis medziagomis ir bandymu juos
panaudoti biojutikliuose, taciau per paskutinj deSimtmetj, dél pazangos biotechnologijy srityje,
démesys labiau kreipiamas j aktyviy medziagy tiesioginio naudojimo ilginima [E14].

Biojutikliai veikia remiantis fizikiniais ir cheminiais procesais. Prietaisuose Kkaip
katalizatorius dazniausiai yra naudojamas fermentas. Jam sgveikaujant su tiriamaja medziaga, yra
katalizuojamas substrato virtimas produktu - jvyksta fermentiné reakcija. Amperometriniuose
biojutikliuose susidargs produktas, vykstant elektrocheminei reakcijai, iSlaisvina elektronus
elektrodo pavirsiuje ir tokiu biidu suzadinama elektros srové [BIK07, BKI06]. Sis signalas gali
biiti pavaizduojamas jrenginio naudotojui.

Biojutikliy désningumy aiskinimuisi ir kiirimui yra sudarin¢jami matematiniai modeliai,
atliekamos veikimo simuliacijos [PB09, BIKO05, BIK07, BKI06]. Naudojant Siuolaiking
programing jranga, galimi kompiuteriniy modeliy skai¢iavimai, Su kuriais jmanoma atsizvelgti j
jvairius cheminius ir fizikinius parametrus su skirtingomis jy reikSmémis. Todél tokia biojutikliy
veikimo simuliacija tampa pastebimai pigesne, efektyvesne ir patogesne lyginant su realiy
biojutikliy bandymais ir tyrimais. Tai reiskia, kad visas biojutiklio kiirimo procesas yra
paspartinamas.

Plac¢iai yra naudojami keliy sluoksniy biojutikliai [BIKO05]. Juose elektrodas yra apvilktas
selektyvia membrana, o fermentas padengtas perforuota membrana, kuri apsaugo fermenta nuo
isplovimo. Tokie biojutikliai jau yra tiriami ir sudaromi jy matematiniai modeliai. Sios riisies
daugiasluoksniy biojutikliy dvimaciai modeliai yra pakankamai detalas ir gali aprasyti biojutiklio
strukttrg pagal skirtingus parametrus. Taciau $io modelio skai¢iavimai ir simuliacijos trunka ilga
laikg, tod¢él bandoma dvimatj modelj aproksimuoti vienmaciu modeliu [PB09]. Naudojant tokj
modelj skai¢iavimai trunka zZymiai grei€iau ir efektyviau. Taciau reikia uztikrinti, kad abiejy tipy
modeliy simuliacijos rezultatai atitikty ir biity prasmingi.

Tikslas

Darbo tikslas — aproksimuojant biojutiklio su perforuota membrana dvimatj modelj sudaryti

ji atitinkantj vienmatj modelj ir apibrézti sglygas, su kuriomis §is modelis nepraranda tikslumo.



UZzdaviniai
Pasirinkti dvimatéje erdvéje apibrézta biojutiklio su perforuota membrana model;.
Tinkamu homogenizacijos budu sudaryti aproksimuotg biojutiklio su perforuota
membrana matematinj modelj, formuluojamg vienmatéje erdvéje.
Sudaryti matematiniu modeliu paremta skaitinj model;.
Skaitinj modelj jgyvendinti kompiuteriniu modeliu ir istirti su kokiais parametrais
vienmacio modelio rezultatai pakankamai tiksliai atitinka rezultatus, gaunamus
modeliuojant dvimaciu modeliu.
Surasti salygas, su kuriomis tikslinga taikyti vienmatj modelj, nevirSijant pasirinktos

modeliavimo paklaidos.



1. Biojutikliy modeliavimo apZvalga

Biojutiklis — jrenginys, kuriame vykstanc¢ios biocheminés reakcijos (jvairts fizikiniai ir
cheminiai pokyc¢iai) yra iSreiSkiamos elektriniais signalais ir pavaizduojamos naudotojui. Jame
gali buti analizuojamos konkre¢ios medziagos, terpés ar Kkiti junginiai, kurie reaguoja su
biojutiklyje esancia medziaga [BIKO5, BKI06, E14, PB09]. Biojutiklis dazniausiai naudojamas,
kai bitina rasti konkrecius biologinius ir cheminius junginius. Jo strukttirg galima iSskirti j dvi
svarbiausias dalis - biologiskai aktyvig medziaga ir keitiklj. Tarp Siy elementy i§ esmés jvyksta
susijungimas ir gaunamas elektrinis signalas (1 pav.). Aktyvi medziaga katalizuoja substrato
(tiriamos medziagos) virsmg produktu, kol keitiklis fiksuoja kylan¢ius pokycius ir vercia reakcija
pamatuojamu elektriniu signalu [BIKO7]. Toliau egzistuoja signalo stiprintuvas, jj perduodantis

siystuvas bei kiti elementai. Taciau biojutikliai yra skirstomi pagal minétas dvi struktiiros dalis.

. . o Elektrinis
@ --[Aktyvl medmaga]—p[ Keitiklis } signalas

1 pav. Bazin¢ biojutiklio schema

1.1. Biojutikliy rasys

Biojutikliai pagal keitiklj yra klasifikuojami j elektrocheminius, optinius, rezonansinius ir j
kitus tipus [POL11, E14]. Elektrocheminiai biojutikliai yra skirstomi j potenciometrinius,
konduktometrinius ir amperometrinius, i§ kuriy pastarasis yra daZzniausiai naudojamas dél
patikimumo, kainos ir patenkinamo atsako laiko. Elektrocheminiuose biojutikliuose susidaro
elektros srové dél vykstanéiy elektrocheminiy reakcijy. Jy metu elektronai yra iSlaisvinami ir
perduodami tarp substrato, produkto, aktyvios medziagos bei elektrodo [BIKO7, POL11].
Amperometriniuose keitikliuose yra matuojamas srovés stipris, kadangi kitaip negu, pavyzdziui,
potenciometriniuose jutikliuose, elektrodo jtampa ¢ia nekinta [POL11]. Dideliu jautrumu
pasizyminciuose amperometriniuose biojutikliuose, niekuo nesiskiriant nuo kity, tiriamoji
medziaga elektrine prasme iSkart nebiina aktyvi, todél jg reikia katalizuoti. Aktyvi medZziaga,
dazniausiai fermentas, saveikauja su substratu ir vercia jj produktu. Elektros srové atsiranda
elektrodo pavirSiuje vykstant fermentinés reakcijos produkty elektrocheminei oksidacijai arba
redukcijai [BIK09, BIKO7]. Srovés stiprumas yra tiesiogiai proporcingas produkto koncentracijai
ir jo oksidacijos arba redukcijos reakcijos intensyvumui [PB09]. Amperometriniai biojutikliai gali
bati smulkiau skirstomi j klases arba kartas pagal elektrony pernesima tarp fermento ir elektrodo.

Kaip minéta ank$c¢iau, populiariausios naudojamos biologiskai aktyvios medZiagos

biojutikliuose yra fermentai [SAK17]. Tai biologinés kilmés katalizatoriai, pasizymintys aukstu



aktyvumu bei veikiantys normaliomis saglygomis: zemoje temperatiiroje, neutraliame terpés pH,
atmosferos slégyje. Fermentai katalizuoja, keicia medziagy greitj bei kryptj tik jiems budingomis
cheminémis reakcijomis, be to, nepatenka j po Siy reakcijy susidariusiy produkty sudétj. Dél tokiy
savybiy fermentas dazniausiai yra pasirenkamas tiriamos medziagos katalizavimui. Nors pasaulyje
skai¢iuojama iki 3000 fermenty rii$iy, jie pasizymi ir tam tikrais trikumais [SAK17]. Fermentai
tampa nebepatikimi esant jvairiems aplinkos veiksniams: auks$tesnei temperatiirai, jonizacijai,
skirtingam pH. Be to, $iy baltymy gyvavimo trukmé néra ilga. Jie yra tirpus, todél fermentus
Jjmanoma iSplauti tiriamgja medziaga. D¢l Siy priezasCiy fermenty apsaugai yra naudojama
perforuota membrana ar kita priemoné, kad Siy biologinés kilmés katalizatoriy neigiamos savybés

nepasireiksty kuo ilgesnj laiko tarpa.

1.2. Matematinis modelis

Jau praeitame amZiuje buvo pradéti kurti biojutikliy modeliai. Sie yra sudaromi siekiant
paprasciau aiskintis jy veikimo principus bei prognozuoti susidaranc¢ius procesus [E14]. Modeliai
padeda tobulinti biojutiklius, sumazinti kastus, resursus ir paspartinti visa projektavimg bei
kirimg. Modeliai sudaromi tokia tvarka: sukuriamas matematinis modelis, jis jgyvendinamas
skaitiniu ir po to kompiuteriniu modeliu [ASE13]. Biojutiklio matematinio modelio pagrindiniai
veikimo struktiiriniai elementai yra medziagos difuzija ir fermentiné reakcija.

Kai kurie modeliai yra apibréziami nagrinéjant kiekvieng molekule atskirai [PBO09].
Reakcijos Siuose modeliuose yra priklausomos nuo atstumy tarp molekuliy ir yra apibréziamos
kaip atskiri jvykiai. Difuzija yra nagrinéjama remiantis daleliy Brauno judéjimu. Tokiame
modeliavime procesai yra apibréziami mikroskopiniame lygyje. Sie modeliai tiksliai apraso
nagrin€¢jamas sistemas, taciau reikalauja daug skaiciavimy, kai yra modeliuojamas didelis daleliy
skaicius. Tokiu atveju labiau tinka modeliai, kai jie operuoja ne dalelémis, o medziagy
koncentracijomis. Sie modeliai procesus apibrézia makroskopiniame lygyje ir isveda vidurkj
dideliam daleliy ir reakcijy skaiciui. Biojutikliai pasiZymi didelémis medZiagy koncentracijomis,
todél juos patogiau yra modeliuoti makroskopiniame lygyje. Siame darbe ir yra nagrinéjami tokie
modeliai, kuriy jvairias apibiidinancias salygas jtakoja skirtumai tarp keitikliy tipy, o veikimas
modeliuojamas diferencialinémis lygtimis dalinémis iSvestinémis, apraSanciomis jvairias
reakcijas. Siame darbe nagrinéjami amperometriniai biojutikliai su perforuota membrana.

1.2.1. Amperometrinio biojutiklio modelis

Modeliai gali biiti sudarinéjami ir pritaikomi skirtingose erdvése: vienmatéje, dvimatéje ar

trimatéje. Dvimaciai biojutikliy modeliai yra detalesni, juose atsiZvelgiama ] medziagy geometrija

[PET11]. Tuomet skaitiniai modeliai btina sudétingesni ir jy sprendimas reikalauja daugiau

skaiciavimy, ilgesnio modeliavimo laiko. Tuo tarpu vienmaciy biojutikliy modeliai gali buti

9



suskaic¢iuojami greiciau, jy modeliavimas trunka trumpiau, nes jie biojutiklio strukttirg apibtidina
ne taip tiksliai. Todél yra siekiama tyrinéti jvairiy tipy biojutikliy taikymo perspektyvas vienos
dimensijos erdvéje [PB09]. Siame darbe bus atlickamas dvimacio biojutiklio su perforuota
membrana modelio aproksimacijos tyrimas.

Amperometrinis biojutiklis gali biiti modeliuojamas kaip plokscias elektrodas, padengtas
konkreciais biojutiklio sluoksniais, kuriuose vyksta tam tikri procesai. Biojutiklio veikimg i$
esmeés lemia jame vykstancios reakcijos bei medziagy skirstymasis tarp skirtingy terpiy. Todel

pagrindinis uzdavinys modeliavimo metu yra identifikuoti ir atsizvelgti j ty procesy veikima.

1.2.2. Fermentinés reakcijos
Vienas svarbiausiy procesy biojutiklyje yra fermentiné reakcija. [vykus paprastai
fermentinei-katalizinei reakcijai tiriamoji medziaga paver¢iama produktu [BIK09, PB09, POL11,

RIC15]. Sis procesas modeliuojamas fermente ir schematidkai galima pavaizduoti taip [BKL14,

BIK09]:

.
E+S2ESSE+P. (1)
k_y

Sioje schemoje substratas (S) i§ pradZiy susijungia su fermentu (E). Po susijungimo
suformuojamas tarpinis fermento-substrato (ES) junginys (kompleksas). Sis junginys atsiskiria j
produkta (P), o fermentas regeneruojasi. Kinetikos konstantos ki, k-1, kz apibrézia reakcijy greicius:
substrato ir fermento saveikos, fermento regeneracijos bei produkto formavimo. Konstantos yra
pastovios, todél jy santykis iSreiskiamas Michaelio-Menten konstanta:

_ k_i+k,

T

(2)

Michaelio konstanta Kmv yra apibrézta daugumai fermenty ir priklauso nuo to konkretaus
fermento bei jj veikianc¢io substrato. Ji parodo, kiek tinka fermentas ir substratas vienas kitam. Ku
nusako substrato koncentracija, su kuria yra pasiekiama pusé maksimalaus reakcijos greic¢io. Kuo
Kwm reiksmé didesné, tuo sarysis yra silpnesnis. Tuomet reikalingas didesnis substrato koncentratas,
kad bty galima pasiekti geriausig reakcijos greiti. Kuo Kwm yra mazesnis, tuo maziau reikia
substrato kiekio.

Kartais galima daryti prielaida, kad fermenty koncentracija bendruoju atveju nesikeicia
laike, 0 ES koncentracija yra pastovi [BIK09, PB09]. Tuomet galima j ES koncentracijg nekreipti
démesio biojutikliy elgsenos simuliacijos metu. Jei laikome, kad ES néra, tada fermentinés

reakcijos schema supaprastéja iki:
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sSp. @3)

Laikantis §iy prielaidy, galima lengvai fermentinés reakcijos greitj iSreiksti Michaelio-Menten

fermentinés kinetikos lygtimi:
v(S§) = —— = 2 (4)

¢ia Vmax — maksimalus fermentinés reakcijos greitis, Km — Michaelio konstanta, S — substrato
koncentracija, v(S) — reakcijos greitis (funkcija nuo substrato koncentracijos), t - laikas. Si grei¢io
formulé apibrézia svarbig fermentinés reakcijos savybe — fermento uzpildymo konkreciu substratu

greit] ir maksimalig reakcijos sparta.

1.2.3. Difuzijos procesas
Kitas svarbus procesas biojutikliy analizéje yra difuzija [BIK09]. Sis procesas leidzia
paskirstyti dviejy skirtingy koncentracijy medziagas vienodai. Tai jvyksta dél to, kad kazkokios
didesnés koncentracijos terpés (skystos ar dujinés) molekulés pasislenka j terpg, kurioje
koncentracija yra mazesné. Difuzija aprasoma daline diferencialine lygtimi, apibréziant terpés

tanki, kurioje vyksta procesas. Difuzijg galima aprasyti Fiko antruoju désniu:

d
= DAc, (5)

kur t — laikas, A — Laplaso operatorius, ¢ — difuzijoje dalyvaujan¢ios medziagos koncentracija, D¢
—medziagos c difuzijos koeficientas. Difuzijos koeficientas reiSkia medziagos difundavimo greitj.
Kuo koeficientas yra didesnis, tuo grei¢iau vyksta difuzija. Tai lemia fizikinés savybés:
temperatiira, slégis, koncentracija. Sita désnj galima naudoti bet kurioje dimensijoje. Apragant

difuzijg vienos dimensijos erdvéje naudojama tokia difuzijos lygtis:

dc d%c
—=D.—, (6)
ot dx?

kur X — koordinaté.

1.2.4. Pagrindinés lygtys

Matematinio modelio sudarymas yra sudétinis uzdavinys, kuriame apibréziamos lygtys,
nustatomos pradinés, krastinés, derinimo, nepratekéjimo salygos [BIK09].

Biojutiklio modelio sudarymo metu yra svarbu apibrézti medziagy pernesima, fermentinés
reakcijos bei difuzijos procesus. Jei egzistuoja fermento sluoksnis biojutiklyje, galima sudaryti
reakcijos-difuzijos lygtis, kurios apraso substrato ir produkto vyksmg Siame sluoksnyje [PB09].
Reakcijos-difuzijos lygtis apibréziame tik prie prielaidy, kad fermentas yra tolygiai i$sidéstes savo
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sluoksnyje, o0 po juo elektrodas yra simetrinis. Schema sudaroma derinant Michaelio-Menten ir
difuzijos lygtis [BIKQ9]:

aS VoS oP VoS
— = DAS — P = DAP 4+ B 7
ac Ky +S at~ ° Ky +S ()

kur t — laikas, S — substrato koncentracija, P — produkto koncentracija, A — Laplaso operatorius, D
—atitinkamai produkto ar substrato difuzijos koeficientas, Vmax — maksimalus fermentinés reakcijos
greitis, Km — Michaelio konstanta.

Jei egzistuoja sluoksnis, kuriame vykta tik difuzijos procesas, siam sluoksniui irgi galima
apraSyti substrato ir produkto koncentracijy kitima. Sie procesai aprasomi pasinaudojant difuzijos
lygtimi:

aS—DAS aP—DAP (8)
ot ST ot P

kur t — laikas, S — substrato koncentracija, P — produkto koncentracija, A — Laplaso operatorius, D
— atitinkamai produkto ar substrato difuzijos koeficientas.

Pavyzdziui, turime konkrety biojutiklio modelj, sudarytg tik i§ fermento ir difuzijos
sluoksniy. Sio biojutiklio principing struktiirg galima pavaizduoti Dekarto erdvéje (2 pav.), kur

kiekvieno sluoksnio koordinatés atvaizduojamos intervalais.

X
A
X2
Difuzijos sluoksnis
X1
Fermentas
Xo
Elektrodas

2 pav. Vienmatés erdvés biojutiklio su dviem sluoksniais principiné struktiira

Kai (7) - (8) lygtys susiejamos su Siuo matematiniu modeliu, jos apraSomos antros eilés
diferencialiniy reakcijos-difuzijos lygéiy sistema. Vienmatés erdvés fermento sluoksnio (2 pav.)

veiksmo schema apraSoma lygtimis:

aSl Vmaxsl

E DslAsl KM + Sl, X E (xo,xl), t > O,

dP VoS ©)
1 max+-1

E = DplApl + m, X € (xo,xl), t>0,
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kur t - laikas, S1 = Si(x, t) ir P1= P1(x, t) yra substrato ir produkto koncentracijos, 0 Dp; ir Ds; —
atitinkamai produkto ar substrato difuzijos koeficientas fermento sluoksnyje, A — Laplaso
operatorius formuluojamas vienmatéje erdvéje. Difuzijos sluoksnio (2 pav.) procesas apsiraso
difuzijos lygtimis:
Sz
FTin Ds,AS,, x € (xq,x,), t>0,
(10)

oP,
E = DPZAPZJ X € (xl,xz), t > 0,

kur A — Laplaso operatorius, Sz = Sa(x, t) ir P2 = P2(x, t) — substrato ir produkto koncentracijos, o
Dp; ir Ds,— atitinkamai produkto ar substrato difuzijos koeficientas difuzijos sluoksnyje.

Biojutiklio procesai vyksta ne vienu laiko momentu, todél reikia aprasyti pradines, krastines
ir derinimo salygas, kad matematinis modelis biitu tinkamai valdomas [ASE13, BIK09]. Pradinés
salygos apibtidina pirmines veiksmo salygas, medziagy koncentracijas pradiniu laiko momentu, t.
y. kai t = 0. Derinimo sglygos apras$o medziagy judéjima tarp skirtingy terpiy sluoksniy, kai t > 0.
O krastinés salygos apibrézia medziagy koncentracijas ant iSorinio ir elektrodo pavirsiaus, kai t >
0.

Pastovioms medziagy koncentracijoms apibrézti terpiy krastuose yra naudojama Dirichlé

krastiné salyga [BIK9, PET11]:
c|r = Const, (12)

kur ¢ — medziagos koncentracija, I — terpés krastas. Si salyga daznai taikoma aprasyti iSorinj
sluoksnj ir elektrodo pavirsiy. Const = 0 nurodo, kad reakcijoje dalyvavusi medziaga yra pilnai
sunaudojama.

Sekanti yra Noimano krastiné sglyga, kuri apibrézia laidzios terpés riba su nelaidzia [BIK09,

PET11]. Ji vadinama nepratekéjimo sglyga, kai Const = 0. Noimano krastiné sglyga apraSoma:

dc
o |r = Const, (12)

kur ¢ — medziagos koncentracija, I' — riba tarp laidzios ir nelaidzios terpés. Derinimo salygos

skirtingy terpiy sandiirose iSreiSkiamos tokiu pavidalu:

dcy dc,

Dclah = DCZEHJ cilr = ¢l (13)

kur I' — skirtingy terpiy sandiiros taskas, C1 ir C2 — medziagos ¢ koncentracijos, 0 De: ir De; -

medziagos ¢ difuzijos koeficientai atitinkamose terpése.
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1.2.5. Pradinés sglygos

PradZioje néra nei substrato, nei produkto fermentiniame sluoksnyje. Biojutiklio veikimas
prasideda tada, kai substratas atsiranda ant iSorinio biojutiklio sluoksnio, dazniausiai kai jis
patenka | tirpala (vyksta difuzija) [BIKO09, PET11, PB09]. 2 pav. atveju, kaip pasiekiamas

virdutinis difuzijos sluoksnis. Sias salygas galima apragyti:
P,(x,0) =0, x € [xg,%4],
P,(x,0) =0, X € [xq, %3],
S1(x,0) =0, x € [xg, x4], (14)
S,(x,0) =0, x € [xq1,%,),
S2(x2,0) = Sy,
kur So — substrato koncentracija tiriamojoje medziagoje, laikas t = 0.

1.2.6. Derinimo salygos
Derinimo salygos apibréziamos skirtingy sluoksniy ribojamose vietose [ASE13, BIK09,
PET11]. Jos taikomos tik tuomet, kai abiejy gretimy sri¢iy medziaga yra veikiama difuzijos. 2 pav.

modelio sluoksniy sandiirose reikia uzrasyti vieng derinimo salyga tarp dviejy terpiy:

apP,
DP1 a |x =X1 = DPZ a |X =x1’ Pl(x1! t) = PZ(xll t))
(15)
as aS.
D51 Ox : | = =x; — DSZ Ox : | = =xq1’ S1(x1,t) = S,(xy,0),

kur laikas t > 0.

1.2.7. KraStinés salygos
Krastiniy salygy pagalba apibréziamos medziagy koncentracijos iSoriniame biojutiklio
sluoksnio pavirsiuje. Krastiné salyga pritaikoma ir elektrodo pavirsiul, kai jame reaguoja susidares
produktas [BIK09, PB09]. Tokiu atveju jis visada modeliuojamas nuline koncentracija. O
substratas elektrodo pavirSiuje tiesiog nereaguoja. 2 pav. modelio produkto ir substrato

koncentracijos elektrodo pavirsiuje visada lygios O:
Pl(xo, t) = 0, Sl(xo, t) = 0, (16)

kai laikas t > 0. ISoriniame sluoksnyje substrato ir produkto koncentracijos iSlieka pastovios viso

biojutiklio veikimo metu:
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Sz(xz, t) == So, Pz(xz, t) == 0. (17)

1.2.8. Bedimensinis modelis
Biojutiklio matematiniai modeliai yra gana sudétingi. Jie apraSomi dideliu kiekiu parametry.
O, pavyzdziui, kiekvienas naujas sluoksnis prideda vis Kitus Kintamuosius: sluoksnio storj,
difuzijos koeficientus ir kitus parametrus. Todél modelio parametry kiekj galima sumazinti
sudarant bedimensinj modelj [ASE13].
Bedimensinis modelis sudaromas normuojant biojutiklio parametrus, jie pakeiCiami
bedimensiniais parametrais. Ankstesniuose poskyriuose aprasyto 2 pav. biojutiklio modelio

kintamieji galéty buti pakeisti:

x . Dst ~ S ~ S . P
:’x\=_' t=s—;; 0=_01 1=_1; P1=_1)
(18)
=—, =—, Xo = —.
2 K, 2 K, 2 X
Tada pagrindinés biojutiklio modelio lygtys galéty atrodyti taip:
05, S, S :
~=—5 — 0 —, x € (0,1), t>0,
ot 0x? 1+S; 0.1)
P, Dp 0°P, S R
1=__1lis2 "1 2e(01), E>0,
ot  Dg, 0x? 1+5;
(19)
35, Ds, 825, )
— = , Xxe 1,1+ x3), t>0,
ot Ds, 0%2 ( 2)
dP, Dp, 9P, .
~ = ) x€(1,1+ x3), t>0,
3t "D, 0wz’ E@IT®)
kur difuzijos modulis % yra lygus:
VinaxX?
0_2 _ _max 1. (20)
KuDs,

Difuzijos modulis i§ esmés parodo santykj tarp fermentinés reakcijos ir difuzijos proceso.
Biojutiklis yra kontroliuojamas difuzijos proceso, jei ¢ > 1. Jei ¢® < 1, tada fermentinés reakcijos
procesas kontroliuoja biojutiklio atsaka.

Bedimensinis modelis pastebimai sumazina parametry kiekj. Papildomai padarius prielaida,
kad medziagy substrato ir produkto difuzijos koeficientai yra lygas, modelis pradeda priklausyti
tik nuo keliy parametry [BIK09]: bedimensinés pradinés substrato koncentracijos, difuzijos
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sluoksnio storio ir difuzijos modulio. Pastarasis yra pagrindinis parametras nusakantis visas
vidines biojutiklio charakteristikas. Todél atliekant tyrimus ir yra svarbiausia atsizvelgti j $j

parametra.

1.2.9. Biojutiklio charakteristikos

Biojutiklio veikimg galima isreiksti keliomis savybémis (charakteristikomis).

1.2.9.1. Biojutiklio sroveé
Kiekvienas biojutiklis turi grazinti kazkokj atsaka. Amperometrinis biojutiklis sugeneruoja
elektros srove elektrodo pavirSiuje ir jo atsakas yra biojutiklio srovés stipris [ABP16, BIKO05,
BIKO07, BIK09, BKI06]. Sios srovés stiprumo tankis yra tiesiogiai proporcingas produkto
koncentracijai elektrodo pavirSiuje ir gali biiti apskai¢iuojamas remiantis Faradéjaus ir Fiko

désniais:

oP
i(6) = 1 FDp =0 (21)

kur ne — elektrony skai¢ius, dalyvaujantis elektrocheminéje reakcijoje, F — Faradéjaus konstanta
(96.485x10° CMm2), P — produkto koncentracija, Dp — produkto P difuzijos koeficientas, i(t) —
srovés stiprumo tankis. Tariant, kad prasidéjes procesas pasiekia pusiausvyra (pastovig bliseng),

srové gali biiti apskai¢iuojama nusistovéjusia (t — o) funkcijos i(t) riba:

[=1limi(t). (22)

t—ooo

1.2.9.2. Atsako laikas

Skaiciuojant biojutiklio pusiausvyros srovés tankj, taikoma formulé, kuri apibtdina laiko
kiekj, reikalingg rasti biojutiklio atsako laikui nuo jo veikimo pradzios (kai srové tampa
pusiausvyraja) [BIKO9]. Pusiausvyros srové randama, kai biojutiklio srové nebekinta daugiau nei

¢ (daznai naudojama 1072):

a) s}. (23)

t
T = mi {t: —
min It

i®>o0 U i(t)

1.3. Homogenizacija
Vienmatéje erdvéje kiekvienas biojutiklio sluoksnis turi buati vienalytis [PB09]. Kai
aproksimuojamas dvimatis modelis vienmaciu, jo sluoksnius reikia pakeisti | vienos dimensijos
sluoksnius, kurie pasizymi kuo panasesnémis savybémis kaip ir dvimacio modelio atveju. Tada
yra pritaikomas homogenizacijos procesas. Dviejy dimensijy modelio atveju pavyksta tiksliai

apskaiciuoti procesy (difuzijos ar fermentinés reakcijos) greicius, jy itaka medziagy judéjimui ir
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koncentracijoms. O homogenizacijos metu vienas i§ sudétingiausiy uzdaviniy ir yra iSlaikyti bei
nenutolti nuo ty procesy specifikos homogenizuotoje terp¢je, kad vienmacio modelio rezultatai
buty korektiski ir nenutol¢ nuo dviejy dimensijy modelio [BIK09].

Atlikti homogenizacija galima atsizvelgiant | medziagy koncentracijas, kiekj, temperatiira,
reakcijy greicius, slégj, trintj, formos atsparumg ir j kitus parametrus. Pagal Siuos parametrus yra
pritaikomi tam tikri metodai. Siame darbe pla¢iau yra nagrinéjami pasiskirstymo koeficiento,
reakcijos korekcijos koeficiento ir efektyvaus difuzijos koeficiento metodai.

1.3.1. Reakcijos korekcijos koeficientas

Aproksimuojant dvimatj modelj vienmaciu ir pritaikant homogenizacijos procesa gali biti
jvedamas fermentinés reakcijos efektyvumo korekcijos koeficientas [PB09].

Jis leidzia apibrézti tokj patj fermento kiekj homogenizuotoje terpéje kaip ir paprastoje
medziagoje. Praktiskai $i reikSmé gali buti apskai¢iuojama taikant tiiriy vidurkiy metoda: visos
srities ir srities, kKurioje vyksta reakcija, tiiriy santykiui. Jei turime fermento sritj a, o difuzijos sritj
b, tada reakcijos korekcijos koeficientas apibréziamas:

a
a+b

Yy = (24)

1.3.2. Efektyvus difuzijos koeficientas
Homogenizacijos proceso metu sudaroma medziaga yra kity medziagy miSinys. Todél reikia
apibrézti miSinio efektyvyjj difuzijos koeficienta pagal sudaranciy medziagy difuzijos
koeficientus. Jj apibrézti galima atsizvelgiant | medziagy geometrines savybes ir pritaikant
vidurkio metoda [ABP16, PB09].
Kai medziaga yra dviejy kity medziagy miSinys, efektyvus difuzijos koeficientas yra
sudaromas kaip funkcija nuo ty dviejy medziagy difuzijos koeficienty ir jy uzimamo tiirio dalies:

DDy _
UDZ + (1 - U)Dl o

Deff < 'UDl + (1 - 'U)DZ, (25)

kur Deri— efektyvus difuzijos koeficientas, D1 — pirmos medziagos difuzijos koeficientas, D> —
antros medziagos difuzijos koeficientas, v — pirmos medziagos turio dalis, o (1 - v) atitinka antros
medziagos tiirio dalj.

Desinigja (25) lygybés puse galima laikyti kaip efektyvaus difuzijos koeficiento israiska
jvedant kreivumo koeficienta:

Deff = H(UDl + (1 - U)DZ), (26)

kur 8 — medziagos kreivumo koeficientas ir 0 < < 1.
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Efektyvy difuzijos koeficientg galima pritaikyti modeliavime, kai norima sumazinti modelio
sluoksniy skai¢iy. Tai galima daryti tik tuo atveju, jei sluoksniuose vyksta vienodi procesai
[ABP16]. Tada efektyvus difuzijos koeficientas apskaiCiuojamas irgi pagal (26) lygybe, kur

jvedami sluoksniy difuzijos koeficientai ir santykinis jy storis.

1.3.3. Pasiskirstymo koeficientas

Pasiskirstymo koeficientas paprastai apibtidinamas kaip medziagos koncentracijos vienoje
terpéje bei tos pacios medziagos koncentracijos antroje, nesuderinamoje, terpéje santykis, kai abi

koncentracijos yra pasidalinimo pusiausvyroje. Sis koeficientas isreiskiamas [SEJ93]:

Cq
K =—
- (27)

kur K — pasiskirstymo koeficientas, ci ir c2— medziagos koncentracijos. Jei jvedama dviejy gretimy
sluoksniy riba, pasiskirstymo koeficiento i$raiska tampa [ASE13]:
o+ _ Ol
K=o (28)
kur c® ir ¢*Y - medziagos ¢ koncentracijos atitinkamai abiejose i ir i + 1 sluoksniy sandiiros X =
Xi pusese.

Pasiskirstymo koeficientas nurodomas kaip pasidalijimo santykis arba pasidalijimo
konstanta, kuri gali biti priklausoma nuo aplinkos (temperatiiros ar spaudimo). Jei viena terp¢ buty
dujos, kita skystis, tai galima nustatyti dujy ir skysé¢io pasiskirstymo koeficients.

Pasiskirstymo koeficientas pritaikomas ir sékmingai analizuojamas skirtinguose su difuzijos
procesu susijusiuose tyrimuose [CLMO01, SEJ93, SPO02], biojutikliy modeliavime [ASE13,
BKP18]. Todél galbut galima daryti prielaida, kad pasiskirstymo koeficientag jmanoma sékmingai
jvesti | biojutiklio su perforuota membrana homogenizacijos procesa. Galbit pasiskirstymo
koeficientas gali tiksliau iSreiksti medziagy koncentracijas homogenizuotame sluoksnyje
vienmatéje erdvéje, pavyzdziui, kai jis ribojasi su Kitais sluoksniais. Pasiskirstymo koeficientas

praktiSkai nebuvo taikomas ankstesniuose biojutikliy modeliy su perforuota membrana tyrimuose.

1.4. Skaitinis modelis
Biojutikliy modeliavimui daZniausiai yra taikomi skaitiniai metodai [ASE13, BIK07,
BIK09, PET11]. Matematiniai modeliai daznai pasizZymi uzdaviniais su netiesiniais nariais, todél
retai egzistuoja analitiniai biojutikliy modeliy sprendimai. Diferencialiniy lyg¢iy analiziniu budu
spresti nejmanoma. Vienas i§ placiausiai naudojamy skaitiniy metody yra baigtiniy skirtumy

metodas.
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1.4.1. Diskretizavimas
Sprendziant modeliavimo uzdavinj, modelio apibrézimo sritis yra diskretizuojama —
pasirenkamas konkretus taSky skai¢ius, kuriuose bus ieSkomas uzdavinio sprendinys [BIKQ9,
PET11, CER17]. Si aibé yra vadinama diskre¢iu tinklu. Papras¢iausiu atveju tinklas sudaromas
apibrézimo srit] padalinant ir padengiant tolygiai, t. y. tarp tasky atstumas yra vienodas.
Vienmat¢je erdvéje apibréztiems modeliams diskretizavimo tiesiy tinklas yra dvimatis (erdvei ir
laikui), tuo tarpu dvimat¢je erdvéje formuluojamiems modeliams sudaromas trimatis tinklas.
Dvimatj tinklelj padalintg j lygias dalis galima pavaizduoti:

wp, = {x; : x; = ih, i=01,..,N, d = hN},
(29)

w; = {t; : t; =JT, j=01,..,M, t =1tM},
kur wn — diskretus tinklas erdvei, w. — diskretus tinklas laikui, d ir t — intervalo ilgiai, h irz —
zingsnis (atstumas nuo vieno tasko iki kito). Zingsniai yra vienodi, kai manoma, kad funkcijos

reik§meés kinta nedaug. Taciau kitais atvejais gali bati ir skirtingi.

1.4.2. ISvestinés aproksimavimas
Tinklo taskuose biojutiklio modelio diferencialiné lygtis yra pakeic¢iama skirtumine lygtimi.
Modelyje iSvestinés pakeic¢iamos skirtuminiais santykiais tarp gretimy tinklo tasky. Aproksimuoti

iSvesting galima jvairiais budais, vienas i§ jy pasinaudojus i§vestinés apibrézima [CER17]:

) = lim c(x+h)— c(x).

30
h—-0 h ( )

ISvestiné yra aproksimuojama desiniuoju arba kairiuoju skirtumu [BIK09]. Jei pirmos eilés

1Svestiné aproksimuojama kairiniu skirtumu, gauname:

c(x) —c(x —h) _ c(x) —c(lx—h)

— I 31
¢ (%) fim - - (31)
Jei i8vestiné yra aproksimuojama deSininiu skirtumu, gauname:
c(x—nh) —cx c(x—nh) —c(x
o) = lim ( ) =) c( ) —c(x) 32)

i—0 h h ’

kur h — baigtiné reik§mé. Funkcija c(x) privalo biti tolydi, kitaip negaléty biiti aproksimuojama.

Aproksimavimo paklaida galima apskaiciuoti [BIK09]:
P(x) = cx(x) — ¢'(x), (33)

kur @ — funkcijos c(x) paklaida.
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Panasiai aproksimuojama ir antros eilés i§vestiné — antros eilés skirtumu, kuris yra kairinio

ir deSininio pirmos eilés skirtumy skirtumas:

¢ (x) = limc (x+h)—c (x), . (x) = clx+h)—2c(x)+c(x— h). (34)
h—0 h h2
O paklaida apskaiciuojama:
d(x) = c,(x) — " (x). (35)

Panasiai galima aproksimuoti funkcijas su daugiau negu vienu kintamuoju, todél Sias formules

galima naudoti n — matéms funkcijoms [PET11].

1.4.3. ISreikStiné baigtiniy skirtumy schema

ISvestinés keitimas pagal laikg deSiniuoju ar kairiuoju skirtumu salygoja, kokia bus
naudojama baigtiniy skirtumy schema — isreikstiné ar neiSreikstiné [BIK09, PET11]. O joms
spresti tada taikomi skirtingi metodai. Pagal iSreikSting schemg sudarytos lygtys leidzia
apskaiciuoti tasko reik8mes pagal pracitame laiko zingsnyje turimas reikSmes. Todél i§ esmés
uztenka vieng karta suskaiCiuoti NxXM matrica. Tokig schemg galima lengvai jgyvendinti
kompiuteriniu modeliu.

Sudarius kita, neiSreiksting, schema, sprendimo btidas sudétingéja. Kintamojo reikSme
iSreiks$ti nebeiSeina tik per Zinomas reikSmes. Kiekviena tasko reik§mé nebepriklauso tik nuo
praeito laiko Zingsnio reik§miy, prisideda dar ir priklausomybé nuo reik§miy gretimuose taskuose
[PET11]. Tokiu atveju jau reikia spresti tiesiniy lyg€iy sistemg. Nors §i schema sudétingesné,
reikalauja daugiau skai¢iavimy, manoma, kad su ja vis tiek galima biojutiklius modeliuoti

efektyviau, kadangi néra apribojimy zingsniams pagal laikg [PET11].

1.4.3.1. Pradiniy salygu aproksimacija

Pazymékime, kad pirmo, fermento, sluoksnio zingsniy kiekis yra Nf, 0 viso biojutiklio

zingsniy kiekis N, tada dviejy sluoksniy (2 pav.) biojutiklio pradiniy salygy aproksimacija yra
[BIKO09]:

s =0, i €{0..N—1},
SLO = S(), [ € {N},
(36)
PP=0, i €{0..N},

kai Slj = S(xl-,tj), PLJ = P(Xl,t])
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1.4.3.2. Krastiniy salygu aproksimacija
Krastiniy sglygy aproksimacija dviejy sluoksniy (2 pav.) biojutikliui:

sl=sl, sl=5, je{l1..M)},

. . (37)
P} =0, Pj=0, je{l..MkL
1.4.3.1. Derinimo salygu aproksimacija
Derinimo sglygy aproksimacija dviejy sluoksniy (2 pav.) biojutikliui:
5‘1{1 _51{/ -1 SI{I 1_51{1
Dy, —F——F—= DSZ%, jef{l..m},
1 2
o . . (38)
Plé _Plé -1 PI\{ +1_PI\{ .
Dpth—F=Dp2%, ] E{].M}
1 2

1.4.3.2. Vyksmo salygy aproksimacija
Reakcijos — difuzijos lygciy sistema fermento sluoksnyje pagal isreiksting skirtumine

schemg aproksimuojama taip:

. 1 . y ] j j
u =D Si]+1 — Zsij + Si]—l _ Vm“xsi].
T . h? Ky +S]’
PP Rl 2P 1Pl VuS! (39

i _ i+1
= Dp,
T

h? Ky + S/
i €{1..Nz—1}, j ef{l1..M}.

Difuzijos proceso lygtys difuzijos sluoksnyje pagal isreiksting skirtuming schemg

aproksimuojamos taip:

jt+1 J J J J
Si B Si - D Si+1 B 251' + Si—l
T Y h2 ’
jt+1 j J J J
P/*'—P _ Pl -2F +P (40)
T - ¥Pp h2 ’

i €E{Nc+1..N—1}, jef{1..M}.

1.4.4. Kintamy krypc¢iuy metodas
Dvimaciy modeliy lygc€iy sistemose dazniau taikomas kintamy kryp¢iy metodas, kuris
sujungia iSreikstine ir neisreiksting skirtumines schemas. Keiciant kryptis metodas leidzia spresti
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neisreikStiniu biidu [PET11]. Metodo pagrindiné idéja — kickvieng zingsnj apskaiciuoti
puszingsniais pagal laikg [BIK09, PET11]. Aproksimuojant matematinio modelio lygtis
kiekvienoje jy viena kryptimi taikoma isreikstiné schema, o kita kryptimi taikoma neisreikstiné
schema. Kickviename puszingsnyje §iy schemy kryptys yra kei¢iamos vietomis. Sitaip susidaro
2NM lygciy sistemos (kai diskretus tinklas N x M), su trijstrizainémis matricomis, kurias reikia

iSspresti Kiekvienam laiko zingsniui. Pastebima, kad tai gana efektyvus sprendimas [PET11].

1.4.5. Skaiciavimy korektiSkumas
Biojutiklio kompiuterinio modelio veikimg galima tikrinti apskaiciuojant srovés tankio

paklaida tarp kompiuterinio ir analitinio sprendinio [BIK09]:

= |1c1—1|, 41)
kur Ec — paklaida, Ic — kompiuteriniu modeliu gautas srovés tankio rezultatas, | — srovés tankio
reik§meé gauta analiziniu budu.

Kadangi biojutikliy veikimas yra modeliuojamas diferencialinémis lygtimis Su netiesiniais
nariais, tai tik tam tikromis salygomis galima rasti analizinius sprendinius. Viena i$ tokiy, jei
substrato koncentracija yra labai maza palyginus su Michaelio konstanta [BIK09, PET11]. Tada

fermentinés reakcijos Michaelio-Menten kinetikos narys gali buti pakei¢iamas tiesine funkcija,

nes reakcijos greitis daugiausiai priklauso nuo substrato kiekio:

VmaxS ~ VmaxS

So <Ky, em A
M M

(42)

O Kkai substrato koncentracija labai didelé, fermentinés reakcijos netiesinj narj galima pakeisti

konstanta, nes medZiagy difuzija vyksta kur kas grei€iau nei fermentiné reakcija:

VinaxS
So > Ky, K;"“j <~ Vinax- (43)
1.45.1. Patvirtinimas esant didelei substrato koncentracijai

Analizinis sprendinys srovés stipriui egzistuoja viensluoksnio ir dvisluoksnio modelio
atveju, kai substrato koncentracija yra labai didelé palyginus su Michaelio konstanta (So > Kwm)
[BIKO09, BAR17]:

p=tellmedre oy p Imerds (Drydr + 2Dr,dp) (44)
2 2 (Dp,dp+ Dp.dp)

kur dr, dp — fermento ir difuzijos sluoksnio storiai, Ds ir Dp — substrato ir produkto koeficientai

fermento arba difuzijos sluoksnio.
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1.45.2. Patvirtinimas esant mazai substrato koncentracijai

Tuo atveju, kai substrato koncentracija yra maza (So << Ku), tada vieno sluoksnio modelio

sroves tankis pusiausvyros metu gali biiti apskaic¢iuojamas:

SO 1 Vmax
I =n,FD —(1——), a= [——, 45

¢ Pdg cosh(ady) Ky D (45)
kur Dp — produkto difuzijos koeficientas, Ds — substrato difuzijos koeficientas. Lygiai prie tokiy
pat salygy (So < Km) egzistuoja ir dviejy sluoksniy modelio analizinis sprendinys pusiausvyrajam

biojutiklio srovés stipriui apskaiciuoti:

_ mh—(9)__
Se Dg, — aDs, sinh cosh(0)
[ =n,FDp.———| dp + d,
fdp +dp D +a(d—D)D sinhL
Sp dg) ~SF cosh(o) (46)
oDs,dp sinh(c) Ds,Dp, 1
% ( dp cosh(o) + Dp, (1 B cosh(a)) /(DPDdF + DPFdD)'
kur difuzijos modulis o yra gaunamas:
Voax A2
g2 = e F (47)
KMDSF
1.4.5.3. ISreikstinés schemos tikslumas ir stabilumo salygos

Igyvendinant model; iSreikStine schema visy pirma yra svarbu uztikrinti skaiciavimy
stabilumg [BIK09]. Todél rekomenduojama jgyvendinti stabilumo sglygas, kurios patikrina, ar
teisingai buvo parinkti laiko ir erdvés Zingsniy ilgiai prie§ biojutiklio modelio simuliacija. Sios
salygos uztikrina, kad skaiCiavimas ir rezultatai netaps nekontroliuojami, kadangi apvalinimo
klaidos ar duomeny neadekvatumas gali iSaugti labai greitai. Sios stabilumo salygos erdveés ir laiko

Zingsniams jgyvendinamos [BIK09]:

T max}{llz)s, Dp} < %, TII/?I:,C < %} 48)
kur T — laiko zingsnis, h — erdvés zingsnis atitinkamo biojutiklio sluoksnio, Ds ir Dp — substrato ir
produkto difuzijos koeficientai atitinkamo biojutiklio sluoksnio.

Reikéty pastebeti, kad stabilumo salygos neuztikrina modelio tikslumo. Galima parinkti
tokius laiko ir erdvés zingsnius, kad tikty stabilumo salygoms, ta¢iau modelio rezultatai galéty buti
labai netiksliis (lyginant su pasirinkta paklaida). Modelio tiksluma nusako laiko ir erdvés Zingsniy

kiekis. Kuo parinktas zingsniy kiekis yra didesnis, tuo modelio rezultatai bus tikslesni.
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1.4.6. Modeliy palyginimas
Atliekant dvimacio modelio aproksimavimo tyrimo eksperimentus reikia nustatyti salygas,
su kuriomis vienmatis biojutiklio modelis galéty buti pakankamai tikslus kaip dviejy dimensijy
modelis. Kompiuteriniai modeliavimo rezultatai gali buti lyginami tarpusavyje t. y. vienmacio
modelio su dvimacio modelio, laikant dvimacio modelio rezultatus tiksliais. Vienmacio modelio

tikslumas gali biiti matuojamas santykine paklaida nuo dvimacio modelio gauty rezultaty [PBQ9,
PET11]:

E = |ID_IV|

i I (49)

kur E| — dvimac¢io modelio aproksimavimo paklaida, Ip — dvimaciu modeliu gautas biojutiklio
generuojamos pusiausvyros srovés tankis, lv — pusiausvyros srovés tankis, gautas vienmaciu
biojutiklio modeliu.

Vienmacio modelio tikslumg reikéty lyginti atliekant modeliavimg su skirtingais
parametrais. Todé¢l atliekant tyrimg su perforuota membrana, biitina jvertinti, kaip paklaida jtakoja
biojutiklio perforuotos membranos ir kity sluoksniy geometrija, perforuotos membranos
perforacija, pradiné substrato koncentracija [PB09, PET11]. Rekomenduojama modelj testuoti su

kraStutinémis substrato koncentracijomis, nurodytomis (33) — (34) [BIK09].

1.5. Kompiuteriniai sprendimai

Kompiuteriniai jrankiai yra pasitelkiami, kai biojutikliy modeliavimo metu yra
sprendziamos skaitinés problemos [BIK09, ASE13, PET11]. Egzistuoja nemazai kalby, su
kuriomis gali baiti sukurtas baigtiniy skirtumy ar bet koks kitas metodas. Kitu atveju, galima
pasitelkti specializuota modeliavimo jrankj, kuris jau daznu atveju turi iskart jgyvendines skaitiniy
modeliy sprendimo metodus. Galima rasti ir labai konkreciy jrankiy, kurie skirti tik siaurai ir
specifinei problemai spresti. Irankio pasirinkimas sglygoja tyrimo pasiruo$imo ir jgyvendinimo
trukme, rezultaty korektisSkuma bei jy vizualinj pateikima.

Ivairius diferencialiniy lygciy sprendimus galima realizuoti pasinaudojus programavimo
kalbomis, tiek Zemesnio lygio, pavyzdziui, C, C++, Fortran, tiek Siuolaikiskesnes ir aukstesnio
lygio, kaip Python, C#, Java [SIM13, BIK09, BIKO07]. Pastarosios kalbos pasizymi biblioteky
gausa ir naujomis galimybeémis, kurios turéty leisti paprasciau jgyvendinti tam tikrus sprendimus.
Kompiuterinis modeliavimas reikalauja didelio procesoriaus darbo, o norisi, kad modeliavimas
bty kuo trumpesnis ir efektyvesnis. D¢l to galima naudoti C ar C++ kalbas, kadangi jos zymiai
efektyviau gali i$naudoti procesoriaus architektiira [SIM13]. Jos, zinoma, irgi turi matematiniy
biblioteky, kurias galima naudoti. Dél $iy priezasciy, C ar C++ kalby pagalba yra daznai kuriamos

specifinés programinés jrangos, Skirtos konkretiems biojutikliy uzdaviniams spresti [PET11,
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SIM13]. Jos yra atviro kodo ir viesai priecinamos, be to, neretai §iy kalby bibliotekas galima plésti
pagal savo poreikius.

Atlikti tam tikrg eksperimentg ar modeliavimag galima panaudojant jau sukurtus
,gigantiskus® modeliavimo jrankius, pavyzdziui, ANSYS, SimScale ar Abaqus [CER17]. Sie
jrankiai jau turi baigtiniy ar kity metody sprendimus, juos taiko Silumos, dujy ir kity medziagy
dinamikos modeliavimui. Didelés $iy programy galimybés leidzia patogiau modeliuoti sudétingos
geometrijos modelius, galblit net be programavimo, o tik dirbant su vartotojo sasaja. Kai kurios
tokio tipo programos turi ir komandinés eilutés galimybes, kuriose galima komandomis vesti
parametrus ir vykdyti skai¢iavimus. Taciau dazniausiai tokj jrankj reikia jsisavinti ir iSmokti pilnai,
kad biity galima tinkamai iSnaudoti jo visas galimybes. Todél kartais labiau verta susikurti savo
jrankj, kuris atlikty tik reikiamus ir konkrecius skai¢iavimus santykinai nedideliam tyrimui. Be to,
jei komerciniame jrankyje pritriks tam tikro funkcionalumo, jo, greiciausiai, nebus jmanoma
susikurti ar prisidéti.

Programos, skirtos matematiniams skai¢iavimams, irgi tinkamos biojutikliy modeliavimui
[BKL14, GBO7]. Irankiai, tokie kaip Matlab ir Maple, jau sukurti efektyviai spresti matematines
problemas, tokias kaip diferencialiniy lyg¢iy sprendimas. Todél gali nereikéti diegtis papildomy
biblioteky. IS efektyvesniy jrankiy yra iSskiriamas Matlab. Jis turi galingg matricy skaiciavimy
implementacija. | Matlab galima integruoti kitus jrankius, su Simulink pagalba patogiai simuliuoti
jvairiy dinaminiy modeliy veikimg, paleidinéti C ar kity kalby funkcijas, atlikti lygiagrecius
skai¢iavimus bei duomenis perteikti grafinémis vizualizacijomis [CER17]. Jrankio pilnai pakanka
daug specifikos nereikalaujantiems baziniams skai¢iavimams.

Apdoroti ir atvaizduoti grafiSkai modeliavimo tarpinius ar galutinius rezultatus irgi svarbu,
nes tada galima lengviau daryti ivadas. Vienas i§ tokiy jrankiy gali buti FDVis — interaktyvi
vizualizacijos ir valdymo aplinka, skirta skai¢iavimy procesams ir naudojanti baigtinj skirtumy
metoda [KVI103]. Galima pateikti simuliacijos parametrus per naudotojui draugiska sasaja, 0
tarpiniai rezultatai bus pateikiami grafiniu pavidalu.

Vizualiai parodyti modeliavimo rezultatus galima ir pasinaudojant statistikos ir grafikos
programomis. PavyzdZziui, programa R leidzia apdoroti didelius kiekius duomeny ir juos

atvaizduoti su pilnai konfigiiruojamomis jvairaus tipo diagramomis.

1.6. Biojutiklio su perforuota membrana modelis dvimatéje erdvéje
Siame skyriuje pateiktas biojutiklio su perforuota membrana modelis, kuriuo pagrindu yra
atlieckamas dvima¢io modelio aproksimacijos tyrimas. Sio modelio variantas apibréztas darbe
[BIKO07]. Sis biojutiklis sudarytas i3 difuzijos (vykstandios tarp substrato ir produkto) sluoksnio,

perforuotos membranos, fermento sluoksnio, selektyvios membranos (neleidzianCios substratui
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patekti ant elektrodo pavirsiaus) ir pabaigoje esanéio elektrodo. Sio modelio struktiiring schema
pavaizduota 3 pav. Siame modelyje yra atsizvelgiama, kad perforuotos membranos skylutés gali

biiti uzpildytos fermentu.

X
A
X5
Q3
X4
|
X3 Q4 |
|
X2
Qo
X1
O
0
r r r
1 Elektrodas 2

3 pav. Biojutiklio sandaros elemento pjivio schema dviejy dimensijy erdvéje

1.6.1. Matematinis modelis

Biojutiklio perforuotos membranos skylutes tyrin¢jimo metu galima laikyti vienodo cilindro
formos, kurios i8sidésciusios taisyklingu SeSiakampiu, vienodais atstumais viena nuo kitos. D¢l
Siy salygy dvimatéje erdvéje uztenka nagrinéti tik nedidele perforuotos membranos sandaros dalj
—skylute ir j3 supancig aplinka. Modelis tampa paprastas, nes $i SeSiakampés prizmes formos dalis
gali biti palaikyta simetrisku cilindru, todél pakanka nagrinéti tik pusé jo pjavio, 0 po to rezultatus
galima apibendrinti visam cilindrui ir daryti i§vadas pilnam biojutiklio modeliui [BIKO5, BIKO07,
BIKQ9, PB09].

Diagramoje, 3 pav., Q sritis atitinka selektyviag membrang, Q> — fermentu uzpildyta dalj, Q3
— difuzijos sluoksnj, t. y. dalj, kuri neuzpildyta fermentu, o Q4 sritis atitinka perforuotos
membranos dalj, kuri yra nelaidi kitoms $io modelio medziagoms. Sioje schemoje r1 Zymi
perforuotos membranos skylutés, o r, - biojutiklio sandaros elemento spindulj. 3 pav. atveju X1 yra
selektyvios membranos, X2 - X1 yra fermento sluoksnio, X4 — X2 yra perforuotos membranos, 0 Xs —
X4 yra iSorinio difuzijos sluoksnio storis. X3 parodo perforuotos membranos skylutés, uzpildytos
fermentu, lygj, o Xa — X3 zymi likusig skylutés dalj, kurioje vyksta tik difuzija,

9, = (0,713) X (0,x,), Q, = ((0» Xz) X (x1»x2)) U ((0» ) X [xz»x3)),

(50)

Q3 = ((0» ) X (x3,x4]) U ((0» ) X (xg, xs))» Qy = (ry,12) X (x2,%4).

Toliau sritis Q; yra laikoma uzdara sritimi, atitinkan¢ig atvirg sritj Q;, kai i =1, 2, 3, 4. Tada
Si (r, x, t) yra substrato koncentracija Q; srityje, o Pi (r, X, t)— produkto koncentracija regione Q;,
kai t >= 0.
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1.6.1.1. Pagrindinés lygtys
Selektyvi membrana yra nelaidi substratui [BIKO7], todél srityje Qi vyksta tik

fermentinés reakcijos produkto difuzija:
(51)

aP;
E = DP1AP1’ (T,x) € Ql’ t > 0,

kur A — Laplaso operatorius cilindrinéje koordinaciy sistemoje (r — X plok§tumoje), Dp1— difuzijos
koeficientas selektyvioje membranoje. Fermento srityje vyksta tiek substrato, tiek produkto

fermentiné reakcija bei difuzija, todél sritis €2 apsiraso reakcijos lygtimis:

a52 VmaxSZ
— = D¢ AS, — ———,
ot 2772 Ky + S,
(52)
aPZ VmaxSZ
— = Dp AP, + ——, ,X) € (,, t>0,
at P22 VK, + S, (r,x) € O,

kur Ds. ir Dp; - atitinkamai substrato ir produkto difuzijos koeficientai fermento sluoksnyje. Srityje

Qs3, kurioje néra fermento, vyksta medziagy difuzija:

95s _ 0P,

at D53A53, % = DP3AP3, (T‘, x) € Q3, t>0. (53)

kur Dss ir Dps - atitinkamai substrato ir produkto difuzijos koeficientai difuzijos sluoksnyje.
Perforuotos membranos sritis €4 néra laidi medziagoms, todél joje nevyksta jokie procesai.
Kadangi nesantys procesai nejtakoja apibréziamo biojutiklio modelio, tod¢l ir vyksmy salygos

néra aprasomos.

1.6.1.2. Pradinés salygos
PaZymime, kad virSutinis difuzijos sluoksnio krastas yra:
I =10,7;] x {xs}. (54)
Modeliavimo pradzioje substratas pasiekia biojutiklio pavirsiy:
S,(r,x,0) =0, (r,x) €Q,, t=0,
S3(r,x,0) =0, (r,x) € Q;\T, t=0,
(55)
Ss(r,x,0) =S, (r,x) €T, t=0,

0.

P;(r,x,0) = 0, (r,x) €4, i=1,23, t
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1.6.1.3. Krastinés salygos
ISorinéje biojutiklio dalyje laikome, kad medziagy koncentracija yra visada pastovi, o
elektrodo pavirSiuje produktas lygus 0:
S;(r,x,0) =S, P;(r,x,0) =0, (r,x) €T, t >0,

(56)
P, (r,0,t) =0, r € [0,13], t>0.

1.6.1.4. Derinimo salygos

Tarp selektyvios membranos ir fermento sluoksniy yra aprasoma nepratekéjimo salyga

substratui bei derinimo sglyga produktui:

aS,
D5, — Ix lx=x, = 0, r € [0,1,], t >0,
(57)
b,
DP1 a |X X1 =DP2 a |x X1’ Pl(r’xl't) =P2(r’xllt); t>0
Fermento ir difuzijos sluoksnio derinimo salygos irgi apibréziamos:
as, 0S5
DSZ a |X =x3 — DSg a IX =X3’ SZ(r! x3' t) = 53(r’ x3’ t)!
0P, dP; (58)

DPZ ox | x= =x3 — DP3 Ox | = =x3’ PZ(T',X3, t) = PB(T;xg; t),
r € [0,7y], t > 0.

1.6.1.5. Nepratekéjimo salygos

Modeliui yra apraSomos nepratekéjimo salygos medziagy koncentracijoms, ties modelio

nelaidziomis sritimis:

0P, 0P,
DHW'T:O = Dplﬁlrﬂz =0, x€[0,x]
as, d0P. 2
Dsza_r|r= Dp, or lr=0 = 0, x € [xq,x3],
(59)
652 E)Pz
So a |T' ) = P, a |7' =7y = 0! x € [xlle])
as, dP,

DSZ a |T 1 = DPZ a |T =T = O' X E (xz,X3],
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95, Py

D53¥| -0 = Dp, a7 ——lr=0 =0, x € [x3,xs],
Dy, ——lr—r, = Dp, af lrer, =0, X € [x5,%),
Dy, 8_7”3 lr=r, = Dp, 66P3 lr=r, =0, x € [x4, x5],
S2 Gy |x x2=DPZaaz|x x, =0, 1€ (,1l
S G |x x, = Dp, (36133 lx=x, =0, r € (r, 1]

Nepratekejimo salygos reiskia, kad medziagos fiziSkai nebegali patekti uz nurodyty modelio

nelaidziy sri¢iy riby.
1.6.1.6. Biojutiklio atsakas

Srovés stipris yra apraSomas:

2m T2 9P 2 "29P. P
lx=o rdr dep =n.FD,,

d 60
0 a rz o a |X Or r ( )

1
i(t) =n.FD, — j
Kur i(t) generuojamos srovés tankis laiko momentu t, ¢ yra trecioji cilindrinés koordinaciy
sistemos asis, Ne - iSlaisvinamy elektrony skaicius elektrocheminéje reakcijoje, F — Faradéjaus

konstanta.

1.6.2. Homogenizacija

Perforuotg membrang norime laikyti vienalyte (besikartojan¢ia) medziaga, todél jai
pritaikysime homogenizacijos procesa. Perforuota membrana laikysime homogenisku sluoksniu ir
tada visg biojutiklio modelj galésime aprasyti vienmatéje erdvéje. Homogenizacijai atlikti yra
pritaikyti metodai, kurie tinka pagal turimg dvimatj model; ir jj apraSancia informacija.

Jei laikome, kad perforuotos membranos skylutéje gali vykti ne tik difuzija, bet ir fermentiné
reakcija, tai tada yra jvedamas reakcijos korekcijos koeficientas. Pagal (24) lygybe, perforuotos
membranos atveju, reakcijos korekcijos koeficientas apskai¢iuojamas kaip fermento uzimama

tario dalis perforuotos membranos tiryje (3 pav.) [PB09]:

nry X3 — X 7'””12 (x3 — x3)

=aph = X = ) 61
v=ap T X, —x,  WrE(X, — Xp) (61)

kur o — skyluciy tiirio dalis membranoje, S — fermento uzimamo tario dalis skylutése, y — reakcijos

korekcijos koeficientas.
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Efektyvyjj difuzijos koeficientg apskaic¢iuojame pagal (26) lygybe. Jei perforuotos
membranos skylutés kreivuma galime laikyti artimu vienetui, tai efektyvy difuzijos koeficientg jos

viduje galima isreiksti [PB09]:
D3 = ﬁDl + (1 - ﬁ)Dz, (62)

kur D1 — medziagos difuzijos koeficientas fermento sluoksnyje, D> — medziagos difuzijos
koeficientas difuzijos sluoksnyje. Tada (62) lygybe pritaikome visai perforuotai membranali,

laikant kad perforuotoje membranoje nagrinéjimy medziagy difuzija nevyksta:
Deff = aD3. (63)

Kartu jvedame pasiskirstymo koeficientg tarp homogenizuotos perforuotos membranos ir difuzijos
bei homogenizuotos perforuotos membranos ir fermento sluoksniy. Homogenizuotos perforuotos
membranos medziagy koncentracija yra mazesné negu $alia jos esanciuose sluoksniuose dél
nelaidziy perforuotos membranos daliy dvimatéje erdvéje. Todél pasiskirstymo koeficienty ir

nustatome pagal laidzios ir nelaidzios perforuotos membranos spinduliy santykj:

r
K==
- (64)
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2. Biojutiklio su perforuota membrana modelis vienmatéje erdvéje
Siame skyriuje apraSomas aproksimuotas dvimacio biojutiklio modelio su perforuota
membrana variantas, su kuriuo yra atliekamas tyrimas. Principiné $io modelio schema pavaizduota

diagramoje, 4 pav.

A
X4
Difuzijos sluoksnis

XO

Perforuota membrana
X2

Fermentas

X1

Selektyvioji membrana
Xo

Elektrodas

4 pav. Biojutiklio sandaros elemento pjiivio schema vienos dimensijos erdvéje

2.1. Matematinis modelis
Siame modelyje perforuota membrana yra homogenizuota (padaryta vienalyte). Sis
sluoksnis buvo homogenizuojamas jvedant pasiskirstymo koeficients, efektyvyji difuzijos
koeficienty ir reakcijos korekcijos koeficienta, jei perforuotos membranos skylutéje vyksta ne tik
difuzija, bet ir fermentiné reakcija. Reakcijos korekcijos koeficientas y yra apskaic¢iuojamas pagal
dvimat] modelj (3 pav.) (61) lygybe, efektyvus difuzijos koeficientas - pagal (63) lygybe, 0
pasiskirstymo koeficientas pagal — (64) lygybe.

2.1.1. Pagrindinés lygtys
Selektyvios membranos sluoksnyje substratas neprateka, o vyksta tik produkto difuzija,
todél ji aprasoma difuzijos lygtimi:
dP; 0%P,
E = plﬁ, X € (xo,xl), t>0, (65)
kur P1 = Pi(x, t) — produkto koncentracija, Dp1 - produkto difuzijos koeficientas selektyvios

membranos sluoksnyje. Fermento sluoksnio veiksmo schema aprasoma lygtimis:

aS, 0%S;  VimaxS2

=D — :
ot~ 2 9x2 Ky +S,

(66)
P, 0%Py  VimaxSs

9t P2 oxz Ky +S,

x € (xq,x5), t>0,
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kur Sz = Sa(x, t) ir P2 = Pa(x, t) yra substrato ir produkto koncentracijos, Ds; ir Dp; - atitinkamai
substrato ir produkto difuzijos koeficientai fermento sluoksnyje. Perforuotos membranos sluoksnis
laikomas homogenisku. Si terpé apibréziama taip, kad joje gali vykti ne tik difuzija, bet ir reakcija,

kai bent dalis perforuotos membranos skylutés dvimatéje erdvéje yra uzpildyta fermentu,

0S; 028, VinaxS3

=D — :
ot S axz VK, +S,

(67)
0P; 0%P;  VimaxSs

_° = +
ot Py " VK ¥,

, X € (x5, %3), t>0, y € [0,1],

kur Sz = S3(x, t) ir P3 = P3(x, t) — substrato ir produkto koncentracijos perforuotos membranos
sluoksnyje, Ds; ir Dps - atitinkamai substrato ir produkto efektyvieji difuzijos koeficientai

homogenizuotame perforuotos membranos sluoksnyje, y —reakcijos greicio koeficientas. Difuzija

aprasoma:
aS, _ 028,
at ot 9x?’
(68)
dP, d%P,
E= p4W, XE(X3,X4), t>0,

kur Sa = Sa(x, t) ir Ps = Pa(X, t) — substrato ir produkto koncentracijos, Ds. ir Dps - atitinkamai

substrato ir produkto difuzijos koeficientai difuzijos sluoksnyje.

2.1.2. Pradinés salygos

Modeliavimo pradZia prasideda, kai substratas patenka ant iSorinio biojutiklio sluoksnio:
P;(x,0) =0, X € [x;_1,x;], i=1,2734, t=0,

S;(x,0) =0, X € [x;_1,x;], i=23 t=0,
(69)
S,(x,0) =0, X € [x3,x4), t=0,

54(x4, 0) == So, t = O

2.1.3. Krastinés salygos
[Soriniame sluoksnyje medziagy koncentracijos iSlieka pastovios, o produktas reaguoja
elektrodo pavirsiuje:
S4(x4,t) = Sp, Py(x4,t) = 0, t>0,

(70)
P;(x,,t) =0, t>0.
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2.1.4. Derinimo salygos

Substratas neprateka pro selektyvig membrana:

aS,
Ds, — ™ ly=x, =0,  t>0. (71)
Homogenizacijos metu jvestas pasiskirstymo koeficientas tarp homogenizuoto perforuotos
membranos ir difuzijos sluoksniy bei homogenizuoto perforuotos membranos ir fermento
sluoksniy, kuris nusako medziagy pratekéjimag tarp Siy terpiy derinimo saglygose. Pasiskirstymo
koeficientas yra, zinoma, maZesnis uz vienetg, kadangi vidutiné medziagy koncentracija

perforuotoje membranoje tampa mazesné negu koncentracija sluoksniuose $alia jos:

aP, oP,
DP3 a |x X3 = DP4_ a |x X3’ P3(x3! t) = KPP4(x3I t);
3S, 35S,
D53 a |X =X3 = DS4 a |X =x3’ 53(x3' t) = KSS4-(x3J t);

_ d0P;

oP, (72)
DPz % |x=x2 - DP3 Jox |x X2’ KPPZ(xz; t) = P3(x2' t)’

dS; 0S5
DSZ E |x=x2 = DSg a |x Xy KSSZ(xZI t) et 53 (xz’ t)’

Ko=Ks<1, t>0,

kur Kp ir Ks yra atitinkamai pasiskirstymo koeficientai produktui ir substratui. Apibréziama ir

likusi derinimo sglyga tarp sluoksniy:

daP 0P
DPl a_xl |x=x1 = DPZ a 2 |x —xp Pl(xlr t) = PZ(xlx t), t>0. (73)
2.2. Skaitinis modelis

Vienos dimensijos matematinis modelis spregstas baigtiniy skirtumy metodu, iSreikStine

schema.

2.2.1. Diskretus tinklas
Pazymékime, kad toliau darbe selektyvios membranos sluoksnio storis yra ds, fermento
sluoksnio — dr, homogenizuotos perforuotos membranos — dp, difuzijos sluoksnio - dp, o fermento
storis perforuotos membranos skylutéje dvimatéje erdvéje - drs.
Kartu nusakome diskre¢iy zingsniy kiekj selektyvioje membranoje Ns, fermento sluoksnyje
NFr, perforuotoje membranoje Np, 0 difuzijos sluoksnyje Np. Tada visy zingsniy kiekis x kryptimi
bus N:
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N:NS+NF+NP+ND' (74)

Diskretus tinklelis sudaromas:

( d
ihs, kaii € {0...Ng}, he = &S
N
, . dp
lhp, kaii € {NS +1 ...NF}, hF = N_
X; = 4 di
ihp, kal l € {NF + 1 "'NP}! h‘P = — (75)
Np
: . dp
ihp, kaii € {N,+1..N}, hp, = —
\ Np
. ) T
ti =]T, ] = 0,1, ...,M, T = M'

¢ia hs yra selektyvios membranos sluoksnio, hr — fermento sluoksnio, hp — homohenizuotos
perforuotos membranos sluoksnio ir hp - difuzijos sluoksnio Zingsniy dydis, T —simuliacijos laikas,
bei M — laiko zingsniy kiekis.

2.2.2. Vyksmo sglygos

Vienmacio modelio vyksmo salygos yra aprasomos selektyvios membranos sluoksnyje:

1 . .
p/m—p’ P’

i i _ D i+1
————+ =Dy,

J J
—2p) + P/,

)

hs? (76)
ief{l..N;—1} je{lt..M—-1}

T

Fermento sluoksnyje:

s/t -s] , Sl =28l +5L, VxS

. ® he’ Ky + S/
j+1 J J J J J
FF—F - D Poa— 2R + R, + VnaxSi (77)
= Dp _
T 2 th KM + Sl]

i€{Ne+1... Np—1}, je{l..M—1}

Homogenizuotame perforuotos membranos sluoksnyje:

j+1 J J J J J
Si =S = Dq Siy — 25 54 _ VinaxS; '
: hp” Ky + 5]

(78)
T
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Pij+1 _Pij D sz+1 — ZPij +Pij—1 n Vmaxsij
- - —Lp 14 7

T ’ hp? Ky + S/
iE{Np‘l'l...ND_l}, jE{l...M_l}.

Difuzijos sluoksnyje:

it1 . . ] ]
S-Sl sk, os/esl,
T - Sa h 2 ’
D
j+1 J J J J
A AN P LR 1B 79)
T 4 hDZ ’

ie{Npy+1... N—1}, je{l... M—1}

2.2.3. Pradinés salygos
Pradinés salygos yra tokios:
SO = So,
SY =0, i€{Ng... N—1}, (80)
P’ =0, i€f{0... N}
2.2.4. KrasStinés salygos
Krastinés salygos yra iSreiSkiamos:
sh=S, Sl=s, P =pPl=0  je{1..M} (81)
2.2.5. Derinimo salygos
Derinimo salygos yra apibréziamos tokiu btudu:

p/ —p’ pl —p
h i—1 — DZ 1+1h i ) i € {Ns};
S F

i+1

j o Joo_¢J . _p/ ] —p/
p, KO =Se) _ S =S80 [ KPRl BB @)

he 3 hp TP he hp

slosly ) Ksla=Sh ) BBl Ke@lmBD
he Uhy 7 he Yo !
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2.2.6. Srovés tankis

Srovés tankis kiekvieno laiko momentu yra skai¢iuojamas [BIK09]:

i(t;) = n.FD,P/ /hs. (83)
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3. Vienmacio biojutiklio su perforuota membrana modelio savybiy tyrimas
Tyrimas yra skirtas iStirti sudaryto vienos dimensijos modelio, aproksimuojancio dvimatj
biojutiklio su perforuota membrana modelj, modeliavimo paklaidg. Kompiuteriniu modeliavimu
siekta su skirtingais modelio parametrais isanalizuoti, kada tikslinga vienmatj modelj taikyti
vietoje dvimacio. Todél buvo ieskoma su kokiomis salygomis modeliavimo paklaida yra
maziausia. Dvimatis modelis pateiktas darbo 1 skyriaus 6 poskyryje, o vienmatis modelis, kurio
rezultatai ir yra lyginami su dviejy dimensijy modeliu, pateiktas 2 — ame skyriuje.

Vienos ir dviejy dimensijy biojutikliy skaitiniai modeliai, gristi iSreik§tinémis schemomis,
yra igyvendinti C# kalba, kuri pasizymi placiomis programavimo galimybémis, biblioteky gausa,
leidziancia efektyviai sukurti ir atlikti biojutiklio savybiy tyrima. Sukurtas programinis sprendimas
iSsaugo Kiekvieno biojutiklio modelio simuliacijos varianto rezultatus j iSvesties failg. Po to faily
duomenis galima analizuoti, kurti grafikus, diagramas, kurios vizualiai parodyty gautus rezultatus.
Siame darbe skaiiavimy rezultatai apipavidalinti vizualiai pasinaudojant grafikos ir statistiniy

skai¢iavimy programa R.

3.1. Modeliy patvirtinimas

Modeliy jgyvendinimas isreikstine schema reikalauja, kad bty uztikrinamas skai¢iavimy
stabilumas. Todél yra jgyvendintos stabilumo salygos (48), kurios tikrina laiko ir erdvés zingsniy
teisinguma.

Kompiuteriniai modeliai buvo tikrinami prie tam tikry salygy, su kuriomis yra zinomi
analiziniai sprendiniai. Kompiuteriniai modeliai, jy jgyvendinimo metu, patikrinti pagal (44) - (47)
lygybes, kai jie yra sudaryti i§ vieno ar dviejy sluoksniy prie tokiy parametry (pagal 3 pav.): x; =
0, X2 = X3 = 6pum, X4 = X5 = 12um, r1 = r2 = 1lum, Kn = 102mol/m?, Ds; = Dp, = 300 m?%s, Dss = Dps
= 600 mM?%/s, Vimax = 104, 103, 102 arba 10"*mol/m®/s, So = 10 arba 10mol/m3. Visais atvejais
apskaiCiavus ir palyginus prie Siy (42) — (43) salygy kompiuterinio modelio Ic reik§mes su
analizinio modelio | rezultatais (41), reikSmiy santykiné paklaida prie sluoksnio diskretaus tinklo
su 100 zingsniy nebuvo bendruoju atveju didesné negu 2%. Paklaidg galima sumazinti parenkant
didesnj zingsniy kiekj diskrec¢iame tinkle. Be to, dvimatis modelis buvo validuojamas su jau

literatiiroje [ BIK09] Zinomais rezultatais.

3.2. Modeliavimo paklaida
Biojutiklio savybiy tyrimas buvo atliekamas dviem etapais. IS pradziy su tam tikru parametry
rinkiniu buvo sprendziamas dviejy dimensijy modelis, po to vienos dimensijos modelis su
atitinkamai tais paciais parametrais. SkaiCiavimy rezultatai ir modeliai buvo lyginami
apskaiCiuojant dvimacio modelio aproksimavimo procenting paklaida, pagal rastus modeliy

pusiausvyrosios srovés stiprius (49 lygybé):
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I,—1I
E, = lDI—"l X 100%. (84)

D

Kompiuterinis modeliavimas atliktas kei¢iant tokius parametrus: biojutiklio perforuotos
membranos skylutés spindulio dydj, difuzijos modulj ir prading substrato koncentracija.
Perforuotos membranos perforacijos jtaka buvo nustatoma pagal perforuotos membranos skylutés

ry ir viso biojutiklio rz spinduliy santykij:

r
A=—
)

(85)

Difuzijos modulio ¢® pagalba buvo stengiamasi i$siaidkinti, kokia jtaka paklaidai turi
difuzijos ir fermentinés reakcijos procesai. Jei difuzijos modulis didesnis uz 1, tai biojutiklyje
dominuoja difuzinis procesas, 0 jei, atvirkséiai, difuzijos modulis mazesnis uz 1, tai fermentiné
reakcija dominuoja biojutiklyje.

Atliekant tyrimg buvo laikoma, kad perforuotos membranos skylutés yra pusiau uzpildytos
fermentu (xz = (x4 + X2) / 2 (3 pav.)). Kompiuterinio modeliavimo metu buvo kei¢iamos pradinés
substrato koncentracijos So reik§més, o difuzijos modulis buvo varijuojamas kei¢iant maksimaly
fermentings reakcijos greitj Vmax:

So =107%,1073,107%,107%, 10mol/m53;
(86)
Vg = 1074,1073,1072,107%, 10 mol/m3/s.
Kompiuterinis modeliavimas atliktas, kai biojutiklio su perforuota membrana geometrijos

parametrai dviejy dimensijy erdvéje yra:

X, = 2um, X, = 4um, X3 = 9um, X, = 14um,
xXs = 1lé6um, r, = lum. (&7
Kitos parametry reikSmés naudotos tyrime:
Dp, = 1um?/s, Ds, = Dp, = 300um?/s, Ds, = Dp, = 600um?/s,
(88)

Ky =100uM, n,=2, e=10"2

3.2.1. Perforuotos membranos skylutés spindulio dydzio jtaka
Siame skirsnyje pateikti rezultatai, kaip perforuotos membranos geometrija jtakoja
aproksimacijos paklaidg. Simuliacijy metu buvo keifiamas perforuotos membranos skylutés

spindulio dydis r, nuo 0,2um iki 1pm ir tokiu biidu didinamas santykis /.

38



62=0,01

70%
60%
50%
m 40%
30%
20%
10%
0%
0: 1, 3
0/,
//77 3 ‘0»3 0g
4ot 7
60%
50%
40%
.m 30%
20%
10%
—
010
10t s
0: Moy, 10
3 107
c2=10
40%
30%
m 20%
10%
ok — 0
010
EAN
, A0
0 Moy, 5 07 0.8

70%

60%

50%

40%

30%

20%

10%

62=0,1

O

0.8

0.6

0.4

0.2

0
A 1o
0 Iy, 107
A 0//”73 16
X‘),A 7
o’=1
E
0.2
0.4
0.6
0.8 A
10 1
62 =100
40%
30%
m 20%
10%
h\—__\_\_\_‘k——_
0.2 Qo
0.4 10 §°.1
0.6 2
A o
0r mo',/i}'ﬁ 10°
10" 1

0.2

0.9

0.6
0.5 A

5 pav. Dvimacio biojutiklio su perforuota membrana aproksimavimo paklaida, kai ¢* = 0,01, ¢® =

0,1, 6? =1, 6= 10 ir ¢® = 100. Kitos parametry reik§més nurodytos (87) — (88).

I$ tyrimo rezultaty matyti (5 — 7 pav.), kad aproksimacijos paklaida bendruoju atveju didéja

tada, kai santykis A mazéja, t.y. mazéja perforuotos membranos skylutés tiiris visoje perforuotoje

membranoje. Taciau yra pastebima staigesné paklaidos kaita prie tam tikry salygy. Aproksimacijos
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paklaida pradeda staigiau didéti, kai A reikSmé yra mazesné uz 0,4, tadiau tikslesné jos Kitimo
sparta ir dydis priklauso jau nuo kitu parametry. Pavyzdziui, prie didesniy difuzijos modulio
reikSmiy paklaida kyla greic¢iau. O kai difuzijos modulis yra mazesnis, atvirksciai, paklaida auga
tolygiau, bet uztat yra didesné.

Didinant santykj A vienmacio modelio paklaida mazéja. Todél kai A = 1 (r1 = r2) paklaida
tampa labai maza. Jis svyruoja iki 7%, taCiau dauguma atvejy paklaida yra mazesné uz 3% ir gali
sumazéti net iki 0,03%. Tuo atveju, perforuota membrana tampa tiek atvira, kad galima laikyti,
kad jos nebéra.

9 pav. pavaizduoti rezultatai rodo, kad vienmatj modelj su 4 = 0,8 galima taikyti prie visy
kity naudoty parametry reikSmiy nevirsijant 21,44% paklaidos. Su beveik visomis pradinio
substrato koncentracijos reikSmémis paklaida negali biiti didesné uz 1,38%, jei difuzijos modulio
reik§mé yra 1, 10 arba 100. 8% paklaida gaunama ir prie difuzijos modulio 0,1, taciau tik su
mazesnémis (102mol/m? - 10#mol/m?) pradinio substrato koncentracijos reiksmémis.

Kai 1 = 0,6, vienos dimensijos modelj su visomis kitomis biojutiklio parametry reikSmémis
galima naudoti su didziausia 41,30% paklaida. Ne didesne nei 2,32% paklaida galima gauti, kai
difuzijos modulis yra lygus 10 ar 100. Mazesné nei 6,63% paklaida svyruoja ir kai difuzijos
modulis yra lygus 1, isskyrus atvejus, kai So = 10mol/m?.

Paklaida gali siekti 58,89%, jei naudojama A = 0,4 ir neatsizvelgiama j kitus modelio
naudotus parametrus (8 pav.). Paklaida islieka iki 8,55%, jei modelyje yra naudojamas difuzijos
modulis su reikimémis 1, 10 arba 100. Si salyga netinka tik vienu atveju, kai ¢> = 1 ir S =
10mol/m?,

Didziausia 75,58% paklaida yra gaunama su A = 0,2. Modeliavimo paklaida su siuo santykiu
svyruoja nuo 16,30% iki 39,52%, kai difuzijos modulio reik§més yra ¢ = 1, ¢®> = 10 ir ¢ = 100.
Si salyga netinka tik vienu atveju, kai o® = 1 ir So = 10mol/m®, Prie kity reikimiy paklaida gana
smarkiai padidé¢ja.

Sie rezultatai rodo, kad kuo didesnis perforuotos membranos skylutés dydis, tuo paklaida
yra gaunama mazesné. Taciau yra pastebima ir pradinés substrato koncentracijos bei difuzijos

modulio jtaka paklaidos dydZiui.

3.2.2. Difuzijos modulio jtaka
Siame poskyryje pateikti rezultatai, kurie atspindi difuzijos modulio kaitos jtaka biojutiklio
su perforuota membrana modeliavimo paklaidai. Koreguojant fermentinés reakcijos maksimalaus
greicio konstantg Vmax buvo atitinkamai kei¢iamas difuzijos modulis. Kitiems jeinantiems difuzijos
modulio parametrams nebuvo atliekami jokie pakeitimai. Difuzijos modulis ¢ kito nuo 0,01 iKi
100.
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6 pav. Dvimacio biojutiklio su perforuota membrana aproksimavimo paklaida, kai So =

103mol/m?3 ir Sp = 10*mol/m3. Kitos parametry reik§més nurodytos (87) — (88).

Keiciantis difuzijos modulio dydziui aproksimavimo paklaidos dinamika kinta. Tendencija
pastebima tokia, kad kuo didesnés difuzijos modulio reik§més, tuo paklaida yra mazesné. Prie
didesniy pradinés substrato koncentracijos reikSmiy, paklaidos pokytis yra staigesnis, o prie
mazesniy pradinés substrato koncentracijos reikimiy — tolygesnis. Todél esant So = 10mol/m?,
staigus paklaidos kitimas pastebimas prie ¢ = 10, 0 Kai So = 10 mol/m?3, aiskus paklaidos pokytis
yra ties o = 1 reiksme. Prie kity bandyty pradinés substrato koncentracijos reik$miy, toks staigus
paklaidos sumazéjimas pastebimas tik prie o® = 0,1.

Didziausios paklaidos fiksuojamos prie ¢ = 0,01 ir ¢® = 0,1, esant labai didelei pradinei
substrato koncentracijai (palyginus su Siame tyrime naudotomis reik§mémis). Prie mazo difuzijos
modulio dominuoja fermentinés reakcijos procesas, 0 yra paduodama salyginai labai daug
substrato, o tai ir lemia tokj rezultata. Tendencija, kad paklaida yra didesné, kai pradinés substrato
koncentracijos yra aukstesnés, iSlieka ir prie kity difuzijos modulio reik§miy.

Didziausia tyrimo paklaida ir yra fiksuojama ties ¢® = 0,01 reik$me, kai ji iSauga beveik iki
76%, su maziausiu santykiu 4 = 0,2. Kol perforuotos membranos skyluté netampa visiskai atvira,
su §ia difuzijos modulio reik§me paklaida nebus mazesné negu 11%.

Maziausios paklaidos, kaip ir buvo jau pastebéta ank$¢iau, aptinkamos su didZiausiomis
difuzijos modulio reikSmémis 10 ir 100. Neatsizvelgiant | kity parametry reikSmes paklaida
svyruoja nuo 0,03% iki 39,52%. Kol 4 > 0,3, su Siomis ¢? reik§mémis paklaida yra maZesné uz
6,82%. Panasi situacija ir kai ® = 1, &ia prie bet kokios pradinés substrato koncentracijos (isskyrus,

kai So = 10mol/mq), paklaida yra ne didesné nei 8,55%.

41



So = 10mol/m3 So = 10-'mol/m?
70% 70%

60% 60%

50% 50%

40% 40%

|

30% 30%

20%

20%
10% 10%

0% T o —
0.01 0.2 %.al 0.2

02 1 0.6

a 00 1 ? o 10 0.8
¥ So = 102mol/m? 100 :

60%

50%

0.8
40%

0.6

3

30%
0.4
20%

0.2

10%
0%

0.1 0.4

02 06
10 0.8

100 1
7 pav. Dvimacio biojutiklio su perforuota membrana aproksimavimo paklaida, kai So =

10mol/m3, So = 10*mol/m3ir Sp = 10mol/m?3. Kitos parametry reikmés nurodytos (87) — (88).

3.2.3. Pradinés substrato koncentracijos jtaka

Siame skirsnyje yra pateikiami paklaidos rezultatai pagal prading substrato koncentracija,
kai santykis So/Kwm kinta nuo 0,01 iki 100. 6 — 7 pav. rodo, kad didesnés paklaidos yra fiksuojamos,
kai So >» K, tuo tarpu esant So «< Kwm, aproksimacijos paklaidos yra vidutiniS$kai zemesnés.
Paklaidos kitimas yra gana tolygus pereinant nuo vienos pradinés substrato koncentracijos
reik§més prie kitos, kadangi prie visy jos reik§miy paklaida kilo mazéjant difuzijos moduliui bei
perforuotos membranos skylutés ir biojutiklio spinduliy santykiui A. Tik yra porg atvejy, Kai
paklaida pasikeicia staigiau: ties So = 10 mol/m?3, kai ¢% = 0,1 bei su reikime So = 10"*mol/m?,
kai o = 1.
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8 pav. Dvimacio biojutiklio su perforuota membrana aproksimavimo paklaida, kai A = 0,2 ir A =

0,4. Kitos parametry reik§més nurodytos (87) — (88).

6 pav. pateikta dvimacio modelio aproksimacijos paklaida esant So = 10“mol/m*® « K.
Pastebima, kad prie kity parametry reikSmiy paklaida nevirs$ijo 59,71%. Paklaida labai tolygiai
didéjo mazéjant perforuotos membranos skylutés dydziui. Ties o® = 0,1 yra labai staigus pokytis,
kai didziausia paklaida sumazéja nuo 59,71% iki 19,90%. Po $io milzinisko Suolio paklaida
i$silaiko labai tolygiai ir su kitomis difuzijos modulio reikSmémis svyruoja nuo 19,90% iki 0,03%.
Aproksimuota modelj kai So << K tikslinga taikyti su arba mazesne 7,31% paklaida, jei ¢*> 0,1
ir 1> 0,3. Ties ¢ = 0,1 riba, paklaida yra mazesné uz 7,20%, tik jei 1 >=0,8.

7 pav. pateikta dvimacio modelio aproksimacijos paklaida esant So = 10mol/m* > Kwu. Esant
tokiam pradinio substrato koncentracijos kiekiui paklaidos dinamika pasikeiia. Ji tampa daug
labiau priklausoma nuo difuzijos modulio - matomi ryskas paklaidos poky¢iai varijuojant difuzijos
moduliu. Didziausia 19,90% paklaida buvo fiksuota beveik su visomis parametry reikSmémis, kai
So « Kum, Bet Siuo atveju tokia paklaida nevirSijama tik tada, kai biojutiklyje akivaizdziai
dominuoja difuzinis procesas. Su $ia koncentracija ir yra pasiekiama didZiausia paklaida — 75,64%.

Model; su 6,82% arba mazesne paklaida galima taikyti prie tokios pradinés substrato
koncentracijos, tik kai 6= 10 arba ¢®>= 100 ir 2 > 0,3.
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9 pav. Dvimacio biojutiklio su perforuota membrana aproksimavimo paklaida, kai A =0,6 ir 1 =

0,8. Kitos parametry reik§més nurodytos (87) — (88).

3.2.4. Atsako laiko palyginimas

Be vienos ir dviejy dimensijy modeliy skai¢iavimy paklaidos radimo yra ir kitas svarbus
aspektas, i kurj reikéty atkreipti démesj — tai atsako laikas. Jei modeliy paklaida yra maza, gali
buti, kad atsako laikai yra skirtingi. Didelis Sios savybés skirtumas tarp vienmacio ir dvimacio

modeliy irgi jtakoja modelio pasirinkimg ir laikyma jj tinkamu.

1 lentelé. Vienmacio ir dvimacio modeliy atsako laiky T skirtumai

A T skirtumas (s)
0,2 5,39-7,89

0,4 0,94 — 1,45

0,6 0,17-0,32
0,8 0,05-0,12
0,9 0,01-0,02

1 0-0,01

Atsako laiko rezultatai yra apZvelgiami pagal perforuotos membranos skylutés dydj, t. y.
pagal santykj 4. Atsako laiky skirtumy réziai tarp modeliy yra pateikti 1 lenteléje, o santykiné
atsako laiko To,9 paklaida pateikta 2 lenteléje. Ji apskai¢iuojama:

|T0,9D - T0,9vl
ET0,9 =

x 100%, (89)
T0,9D

kur Etoy — atsako laiko Tog paklaida, Togp ir Toev — atitinkamai dvimacio ir vienmacio modeliy
laikai, reikalingi pasiekti 90% pusiausvyrosios srovés stiprio.
Visais atvejais vienos dimensijos modelio atsako laikai yra praktiSkai lygiis arba didesni uz

dviejy dimensijy modelio atsako laikus. Maz¢jant perforuotos membranos skylutés dydziui atsako
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laiko paklaida tolygiai didéja tarp modeliy. DidZiausig 57,64% atsako laiko paklaida galima gauti,
kai santykis A = 0,2. Perforuotos membranos skylutés spindulio santykiui 4 artéjant link vieneto,
atsako laiko skirtumai nesiekia sekundés arba praktiskai yra lygitis. Todél ir atsako laiko paklaida

visais atvejais yra mazesné uz 1%, kai A >0,8.

2 lentelé. Vienmacio ir dvimacio modeliy atsako laiko To g paklaida

A Too paklaida (%)
0,2 43,36 — 57,64
0,4 18,11 — 25,57
0,6 4,28 -71,77
0,8 1,35 - 3,27
0,9 0,16 — 0,65

1 0,01-0,24

3.2.5. Tyrimo apibendrinimas

Sio tyrimo rezultatai rodo, kad pradinés substrato koncentracijos, difuzijos modulio,
perforuotos membranos skylutés spindulio parametry reik§miy kaita ir jvairios jy variacijos daro
jtakg dvimacio biojutiklio su perforuota membrana aproksimavimo paklaidai.

Paklaida nemaZa dalimi priklauso nuo pradinés substrato koncentracijos santykio su
Michaelio-Menten konstanta, nes kai So << Km paklaida vidutiniskai buvo mazesné negu So > Kwm
atveju. Be to, difuzijos modulio parametras daro didele jtakg aproksimacijos paklaidai. Prie didelio
biojutiklio jautrio paklaidos fiksuotos mazesnés. Paklaida sumazédavo ir didéjant A santykiui, t. y.
didéjant perforuotos membranos skylutés uzimamai daliai visoje perforuotoje membranoje. Tokiu
atveju mazeja homogenizuoto sluoksnio vienos dimensijos modelyje.

Didziausia paklaida nustatyta 75,64%, kai So > Km, 0 parametry reik§més yra: So =
10mol/m3, ¢>= 0,01, ir A = 0,2. Didelés (= 60% - =~ 75%) paklaidos islieka prie ty padiy parametry,
tik varijuojant pradine substrato koncentracija (nuo 10mol/m? iki 10*mol/m®). MaZiausios
paklaidos fiksuotos ties So << Km. Maziausia paklaida esant A = 0,2 nustatyta 16,30%, kai So =
10“mol/m? ir ¢® = 100. Kitos, santykinai mazos, paklaidos nustatytos, kai difuzijos modulis yra
o= 10 ir ¢> = 100. Su Siomis reik§mémis, neatsizvelgiant j prading substrato koncentracijg ir
art¢jant santykiui 4 link 1, paklaida akivaizdZiai mazéja link 0% ribos.

10% arba mazesne paklaidg galima gauti, kai 4 >= 0,3, So = 10mol/m? ir ¢*> = 10 arba ¢* =
100. Kitais atvejais, kai 2 >= 0,3, 0 So=10"mol/m?, So = 102mol/m?, So= 10mol/m?* arba So =
10“mol/m?, ir 6® = 1, ¢® = 10 arba ¢ = 100. Virdutine 10% paklaidos riba galima pasiekti ir su

tokiais parametrais: A >= 0,8, 6= 0,1 ir So= 10 mol/m3, So= 10°mol/m? arba So = 10*mol/m?3,
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Rezultatai

Sudarytas vienmatis biojutiklio su perforuota membrana matematinis modelis,
aproksimuojantis  dviejy dimensijy modelj. Perforuotos membranos  sluoksnio
homogenizacijai panaudotas pasiskirstymo koeficientas, efektyvus difuzijos koeficientas ir
reakcijos korekcijos koeficientas.

Sudarytas vienmacio biojutiklio su perforuota membrana skaitinis modelis, kuris sprestas
baigtiniy skirtumy metodu, iSreikstine schema.

Sukurtas kompiuterinis modelis, kuris jgyvendina vienos ir dviejy dimensijy biojutiklio su
perforuota membrana modelius.

Atliktos kompiuterinés simuliacijos, kuriy pagalba rastos modeliavimo paklaidos.
Kompiuterinis modeliavimas atliktas prie skirtingy biojutiklio pradinés substrato
koncentracijos, perforuotos membranos skylutés dydzio ir difuzijos modulio parametry
reikSmiy.

Apibréztos salygos, su kuriomis modeliavimo paklaida yra didziausia. Nustatytos salygos, Su
kuriomis yra tikslinga naudoti vienmatj modelj, t. y. apibrézti parametrai, su kuriais paklaida

gauta maziausia.
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ISvados

Darbe sudarytg vienos dimensijos biojutiklio su perforuota membrana modelj galima taikyti
prie bet kokiy darbe naudoty (86) - (88) parametry su ne didesne nei 75,64% modeliavimo
paklaida.
Su darbe naudotais (86) - (88) parametrais vienmatj modelj galima taikyti su mazesne nei 10%
paklaida, jei tenkinamos §ios difuzijos modulio (%), perforuotos membranos skylutés ir
biojutiklio spinduliy santykio (1) ir pradinio substrato koncentracijos su Michaelio-Menten
konstanta santykio (So/Km ) salygos:

a. A>=0,3, kai So/Km =100, 0 ¢* = 10 arba ¢* = 100;

b. 1 >=0,3, kai So/Km = 10, So/Km =1, So/Km = 0,1 arba So/Km = 0,01, 0 6® = 1,

o =10 arba ¢? = 100;

c. 2>=0,8, kai So/Km =1, So/Km = 0,1 arba So/Km = 0,01, 0 6= 0,1.
. Dvimacio biojutiklio su perforuota membrana aproksimavimo paklaidai jtakg daro visi darbe
naudoti parametrai — pradiné substrato koncentracija, difuzijos modulis ir perforuotos
membranos skylutés dydis membranoje.
. Paklaida tiesiogiai priklauso nuo biojutiklio perforuotos membranos skylutés dydzio
membranoje. Taciau paklaidos dydis priklauso nuo kity biojutiklio parametry: pradinés
substrato koncentracijos ir difuzijos modulio.
. Didesnés biojutiklio su perforuota membrana aproksimavimo paklaidos yra tada, Kai
biojutiklio atsaka lemia fermentiné reakcija (¢ < 1) ir yra santykinai didelé pradinio substrato
koncentracija (So >» Kw). Paklaida didéja, kai perforuotos membranos skylutés dydis mazéja.
Mazesnés paklaidos yra tada, kai biojutiklio atsaka lemia difuzija (¢®> 1) ir pradinio substrato
koncentracija yra santykinai maza (So << Kwm). Paklaida mazéja, kai perforuotos membranos

skylutés dydis art¢ja prie visoS membranos dydzio.
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