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Biojutikliai yra analitiniai jrenginiai, skirti medZiagy koncentracijoms matuoti. Kuriant naujus bioju-
tiklius reikia atlikti daug eksperimenty. Siekiant sumazinti atliekamy fiziniy eksperimenty skaiciy
taikomas kompiuterinis biojutikliy veiksmo modeliavimas, kai jprastai kiekvienam struktariSkai nau-
Jam biojutikliui yra sudaromas matematinis modelis, tuomet jis keiciamas skirtuminiu, o jo lyg¢iy
sistemos sprendimas jgyvendinamas sudarant kompiuterinj modelj. Kiekvienas Zingsnis reikalauja
atidos ir turéty bdti automatizuotas. Straipsnyje yra pateikiamas biojutiklio metamodelis, leidziantis
formuluoti biojutikliy modelius dalykinés srities sqvokomis. Pasillytasis metamodelis apraso bioju-
tikliy modelius, formuluojamus dvimatéje erdvéje, apimancius biojutiklio struktdros, jo geometriniy
savybiy, biojutikliuose vykstanciy reakcijy ir difuzijos procesy aprasus. Sudarius metamodelj, buvo
sukurta programiné jranga, automatiSkai sukonstruojanti kompiuterinj biojutiklio modelj pagal meta-
modelio sqvokomis iSreiksto biojutiklio aprasg. Metamodelis ir programiné jranga buvo taikoma real-
iam biojutiklio modeliui sudaryti ir jo veiksmui modeliuoti kompiuteriniu badu.", t. y. iStrinti ZodZius
"biojutikliy veiksmo.

Iprastai turi sudétinga struktiira. Jie konstruoja-
mi i§ keliy skirtingomis savybémis pasizyminciy
sluoksniy. Biojutikliams konstruoti yra naudoja-
mos selektyvios ir perforuotos membranos, an-

Ivadas

Biojutikliai yra analitiniai jrenginiai, skirti me-
dziagoms aptikti aplinkoje ir ju koncentracijoms

matuoti (Wollenberger ir kt., 1997). Pagrindinés
biojutiklio sudedamosios dalys yra biologiskai ak-
tyvi medziaga, paprastai fermentas, atpazjstantis
tiriamaja medziaga, ir keitiklis, biochemini signala
paverciantis elektriniu (Scheller, Schubert, 1992;
Turner ir kt., 1987). Tuomet elektrinis biojutiklio
atsakas yra sustiprinamas ir atvaizduojamas prie-
taiso naudotojui. Praktikoje taikomi biojutikliai

glies nanostruktiiros, porétos medziagos ir t. t.
Biojutikliai yra piggs, patikimi ir labai jaut-
ris prietaisai, dél to yra placiai taikomi {vairiose
srityse, o ypac atliekant medicininius tyrimus,
aplinkos uzterStumo matavimus ir aptinkant
narkotines medziagas (Malhotra, Chaubey,
2003; Yuir kt., 2005). ,,Global Industry Analysts
Inc.” atlikto tyrimo duomenis, biojutikliy rinka

*  Straipsnis parengtas jgyvendinant projekta ,,Kompiuteriniy metody, algoritmy ir jrankiy efektyviam sudétingos geometri-
jos biojutikliy modeliavimui ir optimizavimui sukiirimas®, finansuojama i§ Europos Sajungos Socialinio fondo pagal VP1-
3.1-SMM-07-K priemong ,,Parama mokslininky ir kity tyréjuy mokslinei veiklai (Visuotiné dotacija)* lésu.
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2009 metais sudaré apie 8,2 milijardo JAV do-
leriy ir tikimasi, kad $i rinka kasmet augs apie
6,3 proc. (Scognamiglio ir kt., 2010).

Kuriant naujus biojutiklius, daug laiko ir
lésy skiriama eksperimentiniams biojutikliy
bandymams ir juy kalibravimui. Siekiant suma-
zinti fiziniy eksperimenty skaiciy, pasitelkiamas
matematinis modeliavimas. Matematiniai bioju-
tikliy modeliai jprastai yra paremti reakcijos ir
difuzijos procesy modeliavimu ir apraSomi ne-
tiesinémis diferencialinémis lygtimis dalinémis
iSvestinémis (Baronas ir kt., 2010). Biojutikliy
modelius sudaranc¢ioms lyg¢iy sistemoms anali-
ziniai sprendiniai yra zZinomi tik tam tikrais atve-
jais, dél to joms spresti pasitelkiami skaitiniai
metodai, jprastai yra taikoma baigtiniy skirtumy
technika, o modeliuojama kompiuteriu.

Kompiuteriniai modeliai daznai yra sudaromi
konkretiems biojutikliams. Sudarant kompiute-
rini biojutiklio modeli, visu pirma yra formuluo-
jamas matematinis modelis, tuomet jis kei¢iamas
skirtuminiu. Skirtuminiy lygéiy sistemos spren-
dimas yra igyvendinamas sudarant kompiuteri-
n¢ programa. Tuomet ta programa yra taikoma
atlieckant kompiuterinius biojutiklio veiksmo
eksperimentus (Baronas, 2010; Schulmeister,
1990). Kiekvienas zingsnis reikalauja atidos ir
laiko jiems jgyvendinti. Automatizuotas biojuti-
kliy kompiuteriniy modeliy sudarymas leisty $i
darbg atlikti efektyviau, padaryti paprastesni ir
atsparesni klaidoms.

Siekiant automatizuoti kompiuteriniy biojuti-
kliy modeliy kiirima ir vykdyma, buvo sudaryta
universali programiné iranga, leidzianti vykdyti
kompiuterinius eksperimentus pagal jai pateik-
ta biojutiklio aprasa. Kad tokios programinés
irangos taikymas biity veiksmingas, biojutiklio
aprasas turi buti formuluojamas dalykinés srities
savokomis, o apraso kalba pakankamai lanksti,
kad leisty aprasyti tick biojutiklio struktiirg ir
geometrija, tiek jame vykstancias reakcijas.

Biojutiklio metamodelis

Biojutikliy modeliy aprasSo kalba buvo suda-
ryta iSskiriant elementus, i$ kuriy konstruojami
biojutikliy modeliai. Apibréziant biojutikliy mo-
deliy dalis ir ryS$ius tarp ju, buvo sudarytas bio-

jutiklio metamodelis. Sio metamodelio egzem-
plioriai yra biojutikliy modeliai, apibréziantys
biojutikliy strukttira, geometrija ir juose vyks-
tancias reakcijas. Metamodelis buvo sudarytas
taip, kad jo pagrindu konstruojami modeliai
aprasyty biojutiklius makroskopiniu lygmeniu,
operuojant reakcijy greiciais ir medziagy difu-
zija, nenagrinéjant pavieniy daleliy judéjimo ar
diskreciy reakcijos ivykiy. Sudarant biojutik-
liy modeliy apraso kalba, buvo atsizvelgta ir |
tai, kad dazniausiai biojutikliai modeliuojami
vienmatéje arba dvimatéje erdvéje. Vienmatéje
erdvéje biojutikliy modeliai jprastai yra kons-
truojami i§ atkarpy, apibréziant jose ir juy san-
dirose vykstanéius procesus. Dvimatéje erdvéje
formuluojami biojutikliy modeliai iprastai yra
sudaromi i$ staciakampiy.

Biojutiklio metamodeliui sudaryti buvo pasi-
rinkta objektiné paradigma. Jis buvo apibréztas
naudojant UML strukttirinio modeliavimo kons-
trukcijas, o jo plétimo galimybés igyvendintos
taikant klasiy paveldéjima.

Pasitilytame metamodelyje konkretus bioju-
tiklio modelis yra iSreiSkiamas kaip metaklasés
»Model“ egzempliorius. Detalizuojant modeli,
Sios klasés egzemplioriui yra nurodomos savy-
bés, aprasancios biojutiklio struktiira, jo daliy
geometrines savybes ir biojutiklyje vykstancius
reakcijos bei difuzijos procesus. Metamodelio
dalys, aprasancios biojutiklio modelyje nagri-
néjamas medziagas ir reakcijas, yra pateiktos
UML klasiy diagramoje (1 pav.).

Sudarant biojutiklio modeli ivardijama, ko-
kios sistema veikianc¢ios medziagos bus nagri-
né¢jamos ir kokiose reakcijose tos medziagos
dalyvauja. Modelyje nagrinéjamoms medzia-
goms aprasyti biojutiklio metamodelyje numa-
tyta klasé ,,Substance®. Nagrin¢jamy medziagy
apraSui pakanka medziagas {vardyti, dél to Si
klasé turi tik vieng atributg ,,name*, kuris nau-
dojamas unikaliam medZziagos atpazinimui mo-
delyje. Modelyje vykstanciy reakcijy vien jvar-
dyti nepakanka. Apibréziant biojutiklio modelj,
reikia nurodyti reakcijy kinetikos désnius ir jose
dalyvaujancias medziagas. Reakcijoms ivardy-
ti metamodelyje numatyta klasé ,,Reaction. Si
klas¢ yra abstrakti. Konkrec¢ioms reakcijoms ap-
rasyti naudojami konkretis $ios klasés poklasiai,
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Maodel

reakcijos apibréziamos
nurodant jy grei¢io ko-
eficienta, substratus —

-substance 1% -reaction ™_ 0.* reakcijai sunaudojamas
Substance Reaction medziagas, ir reakcijos
-substrate . A

-name 1 -name produktus. Kiekvienam
-product /' v\ substratui ar produktui
- 1 gali buti nurodomas ko-

-name| 1 fcient Kanti
MichaelisMenten ReductionOxidation N CIQCII as, I,lusa an. 1S,
~ mar g kokiu santykiu su kito-

Y . .. o
mis medziagomis atitin-
kama medziaga yra nau-

-substrate | 1..* -product [1..* doiama ar eaminama

ReductionOxidationElement d .. g T

—— Medziagy reakci-

1 pav. Biojutiklio metamodelio dalys modelio nagrinéjamoms medziagoms

ir reakcijoms aprasyti

apibréziantys reakcijos kinetikos désnj ir jos
apraSo struktiira. Siuo metu konkrecios klasés
yra numatytos Michaelis-Menten ir oksidaci-
jos-redukcijos reakcijoms. Michaelis-Menten
reakcijos apibréziamos nurodant reakcijos
substratg ir produkta bei kinetika charakterizuo-
jancias konstantas: ¥, — maksimaly reakcijos
greitj ir K| — fermentlnq reakcija apibtidinancia
Mlchaehs konstanta. Redukcijos-oksidacijos

jos yra esminiai bio-
jutikliy modeliy ele-
mentai, taciau norint
biojutikliy veiksmo
modeliavima atlikti tiksliai, reikia atsizvelgti ir
1 biojutiklio struktiirg ir geometrines jo savybes.
Konstrukcijos Sioms savybéms aprasyti yra pa-
vaizduotos UML klasiy diagramoje (2 pav.).
Biojutikliy modeliai {prastai apibréziami
vienmatéje arba dvimatéje erdvéje, nagrinéjant
biojutiklio pjivi, o ne visg jo tiri. Biojutiklio
struktiiros ir geometrijos aprasymas pradedamas
nuo koordinaciy sistemos parinkties ir modelio
srities  suskirstymo

Model

homogeniskomis dali-

-axis

~CoordinaieSysiem

mis. Pasiiilytame bio-
jutiklio metamodelyje

Axis k dinagi .
— 1.2 oordinaliy sistema
-point (2.7] nurodoma kaip mode-
medium/ 1.+ “bound ™\ 0..* lio atributas, o mode-
MediumArea Medium Bound lio srities apibrézimas
-area .. .

top v hame name ir jos suskirstymas ho-

- m " -aiffusioni~a -iroim v . . .
left o mogeniskomis dalimis

-right -at . v
“from atlickamas  apraSant
i -reaction \, 0.* modelio asis. Klasés
Reaction |[cocton Axis“ egzemplioriais
MediumSubstancg™ . 0.* . > . g p .

diffusion -substance / 0.. | name -substance|0.. 1vard1]ama kiekviena
-initial Substance BoundSubstance koordinaéiq sistemos
z asis, joje nurodant tas-

[ [ | | kus, zymin¢ius mode-

Constant . e ..
| wan_ | | Merge | [ mum_| lio apibrézimo srities
-concentration| | 1 | 1 | |

2 pav. Biojutiklio metamodelio dalys struktiirinéms biojutiklio savybéms

aprasyti
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Biojutikliy struktiira yra apibréziama isski-
riant juos sudarancias terpes, aprasant juy savybes
ir procesus, vykstancius juy krastuose bei sandii-
rose. Pasiiilytame metamodelyje biojutikli suda-
rancios terpés jvardijamos klasés ,,Medium* eg-
zemplioriais ir yra laikomos homogeniskomis.
Kiekvienai nagrinéjamai terpei yra nurodoma,
kokiy medziagy joje yra, Siy medziagy difuzi-
jos savybés toje terp¢je ir pradinés medZiagu
koncentracijos. Apibréziant terpg taip pat nuro-
doma, kokios reakcijos joje vyksta. Terp¢je na-
grinéjamos medziagos yra aprasomos asociaci-
jos klasés ,,MediumSubstance® egzemplioriais.
Sios asociacijos atributuose ,,diffusion” ir ,,ini-
tial* atitinkamai nurodomas medziagos difuzi-
jos koeficientas ir pradiné jos koncentracija ap-
raSomoje medziagoje. Medziagos geometrinés
savybés yra nurodomos klasés ,,MediumArea*
egzemplioriais. Juy kiekviena medziaga gali turé-
ti kelis. Siais elementais terpé yra susiejama su
modelio srities apibrézimu ir gali uzimti vieng
ar daugiau homogenisky modelio daliy, taciau
skirtingos medziagos neturi susikloti.

Biojutiklio modelyje nagrinéjamy terpiy
kraStuose vykstantys procesai apibréziami me-
tamodelio klasés ,,Bound” egzemplioriais. Sie
elementai néra susieti su konkrec¢ia medziaga, o
jais aprasoma modelio sritis nurodoma atributais
Hfrom*, | to* ir ,,at*. Medziagy difuzijos savybés
terpiy krastuose ar sandiirose yra apibréziamos
klasés ,,BoundSubstance™ objektais, kurie nau-
dojami kaip asociacija tarp krasto apraso ir me-
dziagos. Medziagos elgsena yra nurodoma pa-
renkant Siam elementui konkrecig klase. Klasé
»Wall*“ nurodo, kad terpiy sandiira yra nelaidi
nurodytai medziagai. Tokiais elementais daz-
nai yra aprasomi modelio
apibrézimo srities krastai.

Maodel

-transducer

Syti. Klasé ,,Merge* apraso situacijas, kai nagri-
néjamoje sanddroje lieCiasi terpés, laidzios tai
pacdiai medziagai, kurios difuzijos koeficientai
galbiit skirtingi. Klasé¢ ,,Null*“ nurodo, kad me-
dziagos elgsena sri¢iy sandiiroje yra neapibrézta.
Sudarant biojutikliy modelius, sri¢iy krastuose
gali biti nagrin¢jamos ne tik medziagy difuzi-
jos savybés, bet ir ¢ia vykstancios reakcijos.
Jos sri¢iy krasSto apraSui yra nurodomos klasés
,,Bound® atributu ,,reaction®.

Pirmiau apraSyti metamodelio elementai
leidzia apibrézti biojutiklio struktiira, medzia-
gu difuzija ir jame vykstanias reakcijas. Siy
elementy pakanka biojutiklio biocheminéms ir
strukt@irinéms savybéms modeliuoti, tat¢iau bio-
jutikliuose svarbus ne tik biocheminis medziagy
atpazinimas, bet ir biocheminio signalo pakei-
timas elektriniu. Pastaraja funkcija biojutiklyje
atlieka keitiklis. Keitikliui apraSyti pasiiilytame
metamodelyje yra skirta klasé ,,Transducer®.
Metamodelyje numatyta, kad biojutiklis gali tu-
réti viena keitiklj, taciau jis gali buti sudétinis.
Klasé ,, Transducer yra abstrakti, tad sudarant
biojutiklio modeli, priklausomai nuo modeliuo-
jamo keitiklio tipo, jo apibrézimui turi biiti pa-
renkamas konkretus $ios klasés poklasis.

Vieni placiausiai naudojamy yra ampero-
metriniai biojutikliai. Tokiuose biojutikliuose
elektrodas dazniausiai blina vientisa plokstelé,
kurios pavirSiuje vienas iS fermentinés reak-
cijos produkty dalyvauja elektrocheminéje re-
akcijoje. Sioje reakcijoje islaisvinti elektronai
sudaro biojutiklio atsako srove. Vientisiems am-
perometriniy biojutikliy elektrodams modeliuoti
metamodelyje yra numatyta klasé ,,Amperomet-
ricElectrode®. Elektroda aprasant Sios klasés

Transducer

Klasé ,,Constant” yra nau-
dojama, kai medziagos
koncentracija laikoma pa-
stovia. Aprasant biojutikliy

-transducer
CI..‘

1 |-name

modelius, ji daznai taikoma

| AmperometricElectmdq | InjectedElettrodel | CompositeElectrode
I [

saly¢iui su greitai maiSomu
tirpalu ar elektrocheminés
reakcijos reagento koncen-

o .. Bound
tracu a1 ant amper ometrinio

-boundTl_ _-substanceil -mediumTl -rga_ctiant‘l
5ub51.dncu|

| Medium Reaction

elektrodo pavirSiaus apra-

3 pav. Biojutiklio keitiklio apraso elementai
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egzemplioriumi, jam reikia nurodyti biojutikly-
je apraSyta terpés krasta, atitinkantj elektrodo
pavirsiy, ir medziaga, dalyvaujancia elektroche-
minéje reakcijoje ant elektrodo pavirSiaus.

Biojutikliy, kuriy atsako srove generuoja ne
ant pavirSiaus, bet tliryje vykstanti elektroche-
miné reakcija, elektrodui aprasyti metamodely-
je yra numatyta klasé ,,InjectedElectrode®. To-
kio elektrodo apibrézimas sudaromas nurodant
elektroda sudarancia terpg ir joje vykstancia
elektrocheming reakcija, generuojancia biojuti-
klio atsako srovg. Vienas i§ tliryje surenkanciy
atsaka elektrody pavyzdziy yra anglies nano-
vamzdeliy elektrodas (Baronas ir kt., 2011).

Klase ,,CompositeElectrode” leidzia api-
brézti sudétingesnés struktiros keitiklius, konst-
ruojant modelj i§ keliy pirmiau aprasyty keiti-
kliy tipy objekty. Sudétiniai keitikliai gali baiti
taikomi sudarant modelius biojutikliams, kuriy
elektrodo pavirsius yra sudétingos struktiiros,
pavyzdziui, biojutikliui su plysétu elektrodu
(Kaunietis ir kt., 2005).

Kompiuterinis biojutikliy modeliavimas

Susisteminus modeliy struktira, buvo su-
kurta biojutikliy veiksmo modeliavimo progra-
min¢ {ranga. Ji pagal pateikta modelj, apraSyta
biojutiklio metamodelio savokomis, dinamiskai
sukonstruoja kompiuterinj biojutiklio mode-
li ir vykdo biojutiklio veiksmo eksperimentus.
Kompiuterinis biojutiklio modelis yra surenka-
mas i$ primityvy, kuriy kiekvienas yra atsakingas
uz tam tikros srities modeliavima (Petrauskas,
Baronas, 2007). Sukurta programiné jranga yra
atvirojo kodo ir vieSai prieinama adresu https://
github.com/kape1395/biosensor.solver-2D.

Pasiiilytasis biojutiklio metamodelis apraso
biojutikliy modeliy struktiira, taciau neapibrézia
modeliy uzra§ymo formato. Kad pasiiilyto me-
tamodelio pagrindu sudarytus modelius bty ga-
lima pateikti biojutikliy veiksma modeliuojan-
¢iai programinei {rangai, buvo sudaryta modeliy
apraso kalba. Si kalba buvo sukurta xml pagrin-
du, o jos gramatika apibrézta naudojant ,,xml
schema“ priemones (Anderson, 2000). Modeliy
uzraSymo kalba buvo konstruojama atspindint
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metamodelio struktiira, klases atvaizduojant su-
deétiniais tipais, asociacijas ir neprimityviy tipy
atributus — elementais, o primityviy tipy atribu-
tus — XML elementy atributais. Metamodelio
savokomis apibrézty modeliy objekty grafai turi
tinklo pavidala, o XML dokumentais tiesiogiai
atvaizduoti galima tik medzio pavidalo strukta-
ras. Sudarant XML pagrista biojutikliy modeliy
apraso kalba, dalis metamodelio asociacijy buvo
atvaizduojamos netiesioginémis nuorodomis.

Pasitlytas biojutiklio metamodelis leidzia
aprasyti abstrakcius biojutikliy modelius, nepri-
siriSant nei prie konkre¢iy parametry reikSmiy,
nei prie konkre¢iy matematinio, skirtuminio ir
kompiuterinio modeliy sudarymo biidy. Sudarant
abstraktyji biojutiklio modeli, jo parametrai nu-
rodomi simboliniais vardais, o ne skaitinémis
reikSmémis. Norint atlikti kompiuterinius bioju-
tiklio veiksmo eksperimentus, abstraktusis bio-
jutiklio modelis turi bati papildytas elementais,
apibrézianciais konkrecias parametry reikSmes ir
kompiuterinio modelio sudarymo btida. Tam yra
skirti elementai ,,Symbol* ir ,,Solver. Ju struk-
tura pateikta UML klasiy diagramoje (4 pav.).

Elementas ,,Symbol“ yra skirtas modelyje
naudojamy parametry apibrézimui. Siais ele-
mentais apibréziami visi abstrak¢iajame mo-
delyje minimi simboliai, nurodant ju skaitines
reikSmes ir matavimo vienetus. Simboliy nau-
dojimas parametrams apibrézti palengvina mo-
delio taikyma biojutikliy savybiy tyrimams, kai
kompiuterinius eksperimentus reikia atlikti su
daugeliu parametry reikSmiy.

Konkretus kompiuterinio modelio sudary-
mo budas yra nurodomas abstrakciosios klasés
»Solver* poklasiais. Siuo metu biojutikliy mode-
liavimo programingje jrangoje yra jgyvendintos

Symbol Solver
=Mame
~value
-dimension FiniteDifferences ImplicitzD

“timeStep

4 pav. Metamodelio elementai abstrakciajam
biojutiklio modeliui sukonkretinti




dvi sprendiniy rengykleés, vykdancios atitinkamai
vienmaciy ir dvimaéiy modeliy veiksmo mode-
liavima baigtiniy skirtumy metodu neisreikstine
schema. Apibréziant konkrecia sprendiniy ren-
gyklg, nurodomas ne tik modelio lygé¢iy sudary-
mo ir sprendimo biidas, bet ir modelio srities bei
laiko diskretizavimo Zingsniai, modeliavimo pa-
baigos salygos, rezultaty iSvedimo konfigiiracija
ir kiti kompiuterinio modelio parametrai.

Metamodelio taikymas

Pasiiilytasis metamodelis buvo taikytas rea-
laus biojutiklio modeliui sudaryti (Razumien¢ ir
kt., 2009), o biojutikliy modeliavimo programi-
né jranga — kompiuteriniam jo veiksmo mode-
liavimui (Baronas ir kt., 2011). Atliekant tyrima,
buvo nagrinéjamas biojutiklis su anglies nano-
vamzdeliy elektrodu ir perforuota membrana.
Pagrindinés sudaryto modelio dalys pateikia-
mos UML objekty diagramoje (5 pav.).

Diagramoje pavaizduotas biojutiklio modelis
yra suformuluotas dvimatéje erdvéje, cilindrinés
koordinaciy sistemos 7—z plokstumoje, nagriné-
jant viena perforuotos membranos skylutg ir jos
aplinka. Modelyje nagrin¢jamos penkios skirtin-
gos medziagos: S — substratas, E_ir E_, — fer-
mentas, o M__ir M_, — reakcijose dalyvaujantis
mediatorius atitinkamai oksiduotos ir redukuotos

formos. Siu medziagy difuzija vyksta keturiose
terpése: fermento sluoksnyje (L), anglies nano-
vamzdeliy elektrode (€2,), perforuotos membra-
nos skylutése (€2,) ir Nernsto difuzijos sluoksny-
je (€2,), susidaranCiame tiriamajame tirpale ant
biojutiklio pavirSiaus (Baronas ir kt., 2011).
Siame modelyje yra nagrinéjamas bioju-
tiklis, kuriame vyksta trys reakcijos R, i = 1,
2, 3. Reakcija R, yra laikoma labai greita, su-
naudojanti visa reagenta, esanti aplinkoje, ku-
rioje vyksta reakcija. Anglies nanovamzdeliy
sluoksnyje $i reakcija yra glaudziai susijusi su
reakcija R,, nes labai greitai regeneruoja viena
pastarosios reagenty i$ jos produkto. Siekiant
biojutiklio modeli padaryti efektyvesni, srityje
Q, reakcijos R, ir R, buvo sujungtos ir analizuo-
jamos kaip viena, ivedant reakcijos apibrézima
R,, (Baronas ir kt., 2011). ApraSomame biojuti-
klio modelyje elektrodas buvo apibréztas kaip
susidedantis i$ keitikliy aprasy atitinkamai na-
novamzdeliy sluoksniui ir $io sluoksnio sandii-
rai su fermento sluoksniu. Siame biojutiklio mo-
delyje daugumoje medziagy sandiiry ir modelio
srities krasty medziagy difuzijos savybés gali
biiti iSvedamos 1§ gretimose srityse esanciy me-
dziagu savybiu. Specifiné elgsena yra nurodyta
tik fermento sluoksnio sandiiroje su anglies na-
novamzdeliy elektrodu ir iSoriniame Nernsto di-
fuzijos sluoksnio kraste (Baronas ir kt., 2011).
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ISvados

Straipsnyje pateikiamas biojutikliy metamo-
delis gali biti taikomas biojutikliy modeliams
formuluoti dvimatéje erdvéje. Jis leido sukurti
lanks€ia programing iranga, kuri pagal mode-
lius, formuluojamus metamodelio savokomis,
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COMPUTER-AIDED MODELING OF BIOSENSORS WITH A COMPLEX

GEOMETRICAL STRUCTURE
Romas Baronas, Karolis Petrauskas
Summary

Biosensors are analytical devices used to measure
the concentration of substances. When developing new
biosensors, a lot of experiments are needed to be per-
formed. Mathematical modeling of biosensors is used
to decrease the number of physical experiments. Models
of biosensors are usually created for each structurally
unique biosensor by defining its mathematical model and
the corresponding numerical approximation. Equations
of the numerical model are then solved using computer
programs, usually created for a particular model of the
biosensor. Each of these steps requires a great attention
and should be automated. The article presents a meta-
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model for a biosensor, enabling one to define models
of biosensors in domain-specific terms. The proposed
metamodel describes biosensor models, defined in the
two-dimensional space and including definitions of the
structure of a biosensor, its geometrical properties, reac-
tions and diffusion processes taking place in it. Upon
defining the metamodel, we compiled the computer
software able to create computer models for biosensors
from the models formulated according to the proposed
metamodel. The metamodel was practically used to de-
fine a model for a real biosensor, and the biosensor mod-
eling software was used to simulate its operation.



