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Biojutikliai yra placiai naudojami tirti medZiagy koncentracijai tirpaluose. Viena pagrindiniy biojutiklio su-
dedamyjy daliy yra fermentas. Fermentai yra gana brangios medziagos, dél to ir vykdyti eksperimentus
yra brangu. Kuriant naujus biojutiklius tenka atlikti daug eksperimenty. Kad baty sumazintas reikiamy
eksperimenty skaicius, taikomas kompiuterinis biojutikliy veiksmo modeliavimas. Dazniausiai konkrecCios
geometrijos biojutikliui kuriamas konkretus jo kompiuterinis modelis. Siame straipsnyje pristatoma siste-
ma, kuri gali prisitaikyti prie konkrecios geometrijos biojutiklio. Sistema gali bdti taikoma biojutikliams, ku-
riy veiksmas aprasomas matematiniais modeliais, formuluojamais dvimatéje staCiakampéje srityje. Kon-
kretaus biojutiklio matematinio modelio sprendinys komponuojamas parenkant konkrecius algoritmus.

Biojutiklisyraprietaisas,skirtasmedziagykon-
centracijoms matuoti (Wollenberger ir kt., 1997).
Jo veikimas pagristas fermentine reakcija ir me-
dziagy difuzija (Scheller, Schubert, 1992; Turner
ir kt., 1987). Biojutiklio pagrinda sudaro elek-
trodas ir jo pavirSiuje imobilizuotas fermentas.
Biojutiklj panardinus i tirpala, tiriamoji medziaga—
substratas — difunduoja | fermenta, fermentas
savo ruoztu katalizuoja reakcija, kurioje substra-
tas virsta produktu. Susidargs produktas elektrodo
pavirsiuje dalyvauja elektrocheminéje reakcijoje,
kurioje iSlaisvinami elektronai. Taip suzadinama
elektros sroveé, ji véliau yra stiprinama ir vaizduo-
jama biojutiklio naudotojui. Amperometriniuose
biojutikliuose vykstantys biocheminiai procesai
yra ver¢iami elektros srove, kurios stiprumas yra
tiesiog proporcingas reakcijos produkto koncen-
tracijai (Chaubey, Malhotra, 2002).

Sudétingesniy analitiniy sistemy biojutikliy
sandara yra sudétingesné (Laurinavicius ir kt.,
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2004). Jie konstruojami naudojant sudétingos
geometrijos elektrodus, selektyvias ir perforuo-
tas membranas. Vieno tokio biojutiklio profilis
pavaizduotas 1 pav. (Baronas ir kt., 2006).
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1 pav. Biojutiklio, sudaryto i elektrodo, kurio
ipjovos uzpildytos fermentu, ir selektyvios mem-
branos, struktiira




Procesas, vykstantis fermente, aprasomas
reakcijos ir difuzijos lygtimis su netiesiniu Mi-
chaelio-Menteno reiskiniu, aprasanc¢iu fermen-

ting reakcija
§:DSAS— Vonar S ,G—P:DPAP+—”"“~‘—S—; (1)
ot Ky +S ot Ky +S

¢ia S ir P yra fermentinés reakcijos substrato ir
produkto koncentracijos, D, ir D, — substrato ir
produkto difuzijos koeficientai fermente, V _—
maksimalus reakcijos greitis, K, —Michaelio kons-
tanta (Schulmeister, 1990). Tokio pavidalo lygciy
analiziniai sprendiniai yra zinomi tik ribiniais atve-
jais, kai substrato koncentracija tiriamajame tirpa-
le yra labai maza arba labai didelé. Tuomet lygtyje
galima panaikinti netiesiSkuma. Bendriausiu atve-
ju biojutiklius modeliuojancias lygtis tenka spresti
skaitiniais metodais (Britz, 2005). Siame darbe (1)
pavidalo lygtys sprendziamos baigtiniy skirtumy
metodu (Samarskii, 2001).

Norint modeliuoti biojutiklio veikimag kom-
piuteriu, visu pirma reikia sudaryti konkretaus
biojutiklio matematini modeli. Tada matematinis
modelis kei¢iamas skirtuminiu ir kuriama pro-
graminé jranga, igyvendinanti skirtuminj bio-
jutiklio modelj (Baronas ir kt., 2003; Bieniasz,
Britz, 2004). Siame straipsnyje pateikiama su-
détinés geometrijos biojutikliy modeliy ir juos
sprendziancios programinés jrangos automati-
zuoto sudarymo metodika.

Sudétinio biojutiklio sprendiniy rengyklé

Kai biojutiklio matematinis modelis formu-
luojamas dvimatéje erdvéje, jo skaitinis spren-
dimo metodas labai priklauso nuo konkrecios
biojutiklio geometrijos (Baronas ir kt., 2006;
Bieniasz, Britz, 2004). Projektuojant univer-
salyji biojutiklio kompiuterini modelj, svarbu
numatyti jvairiems biojutiklio geometrijos ele-
mentams bidingas dalis. Tuomet universalusis
kompiuterinis modelis galéty prisitaikyti prie
konkrecios biojutiklio geometrijos automatiskai
parinkdamas tinkama sprendimo algoritma, taip
sukonstruodamas konkretaus biojutiklio mode-
lio sprendinj. Konkretus sprendinys surenkamas

i§ primityvy, atsakingy uz konkrecios modelio
dalies sprendima.

Kad universalusis (abstraktusis) kompiuteri-
nis modelis galéty sudaryti konkrety biojutiklio
sprendini, jam biitina pateikti i§samy konkretaus
biojutiklio aprasa. Programiné jranga, modeliuo-
janti sudétinés geometrijos biojutiklius, turi biti
nesunkiai ple¢iama ir pritaikoma skirtingoms skir-
tuminéms schemoms jgyvendinti. Todél sistema
skaidoma i posistemius, kuriy kiekvienas turi ais-
kias funkcijas ir sasaja. Posistemius galima plésti
nepriklausomai vieng nuo kito. Abstrakciosios
biojutiklio sprendiniy rengyklés posistemiai bei
jurysiai yra pavaizduoti 2 paveiksle.
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2 pav. Biojutikliy modeliavimo sistemos
principiné schema

Biojutiklio aprasas

Kad programiné jranga galéty modeliuoti
sudétinés geometrijos biojutiklius, jai reikia pa-
teikti uzduoti — formalia kalba apibrézta biojuti-
klio modelj. Kalba, kuria aprasomas biojutiklio
modelis, turi leisti apibrézti biojutiklio geome-
trija, atskirose biojutiklio srityse vykstancius
procesus ir ty sri¢iy saveika. Biojutiklio modelio
apibrézimo kalba sudaryta gana plac¢iai naudo-
jamos XML kalbos pagrindu (Anderson, 2000).
Formali kalbos gramatika apibrézta ,, XML
Schema* kalbos priemonémis. Biojutiklis apra-
Somas keliais Zingsniais:

e Apibréziamos biojutiklio modelyje na-

grinéjamos medziagos, kurios gali difun-
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duoti nagriné¢jamoje srityje arba dalyvau-
ti biojutiklyje vykstancioje reakcijoje.

e Aprasomos modelyje nagrin¢jamos reak-
cijos. Kiekvienai reakcijai nurodomi jos
parametrai ir medziagos, dalyvaujancios
toje reakcijoje.

e Apibréziamos visos heterogenini biojuti-
kli sudarancios terpés. Kiekvienai terpei
nurodomos difunduojanéios medziagos
ir joje vykstancios reakcijos.

e Modeliuojamoji biojutiklio sritis su-
skaidoma staciakampiais, kuriy viduje
kickvienas nagrinéjamas procesas visoje
srityje vyksta vienodai. Kiekvienai api-
bréztai sriciai priskiriama konkreti terpé.

e Aprasomi procesai, vykstantys sriciy kras-
tuose. Sritis gali liestis su elektrodu, su
aplinka, kurioje medziagy koncentracija
nekinta, su nelaidzia nagrinéjamoms me-
dziagoms terpe. Ypatingais atvejais greti-
mos sritys gali biiti vienalytés srities dalys.

Procesas, vykstantis vienalyCiy sri¢iy san-

diroje, aprasomas viena i§ lygciy, iSreiskianciy
uzdavinio krastines salygas:
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Lygtis (2) apraso srities, kurioje vyksta tiria-
mosios medziagos difuzija, sandiira su sritimi,
kurioje Sios medziagos koncentracija islicka pa-
stovi, S yra tiriamosios medziagos koncentracija
sri¢iy sandiiroje I, C — pastovioji koncentracija.
Taikant salyga C = 0, lygtimi (2) modeliuoja-
ma ir srities sandiira su elektrodu, kai S daly-
vauja elektrocheminéje reakcijoje elektrodo
pavirSiuje. Lygtis (3) vadinama nepralaidumo
salyga (Britz, 2005). Ji taikoma tokiose sriciy
sandirose I, kuriose viena i§ gretimy sri¢iy yra
nelaidi medziagai S, arba biojutiklio modeliuo-
jamos srities kraste, aprasant modelio simetrija.
Lygtys (4) apraso gretimy sri¢iy derinimo saly-
ga ju I sandtiroje, S, ir S, yra tiriamosios me-
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dZiagos koncentracijos gretimose srityse, D, ir
D, — medziagu difuzijos koeficientai tose srity-
se. Derinimo salyga (4) naudojama tuomet, kai
gretimose srityse vyksta tos pacios medziagos
difuzija.

Neretai krastines salygas lemia gretimyjy ter-
piu savybés. Todél sudarant biojutiklio aprasa dali
krastiniy salygy galima praleisti. Uz biojutiklio
apraso sintaksing ir semanting analizg bei papil-
dyma aprase nutylétomis krastinémis salygomis
yra atsakingas konfigiiracijos analizatorius.

Biojutiklio apraSo interpretavimas

Konfigiiracijos analizatorius — tai posiste-
mis, atsakingas uz pateikto biojutiklio apraso
sintaksing ir semanting analizg. Pagrindinés po-
sistemio funkcijos: iSanalizuoti pateikta aprasa,
patikrinti, ar jis yra iSsamus ir korektiskas, pa-
pildyti pateikta modeli salygomis, kurias galima
vienareikSmiskai iSvesti i§ pateikty duomeny
bei transformuoti biojutiklio aprasa i sprendi-
niy rengyklei tinkama forma. Biojutiklio apraso
analizatorius atlieka Siuos veiksmus:

e Skaito apraso XML dokumenta ir kon-

vertuoja ji { objekty grafa.

e (auta objekty grafa transformuoja taip,
kad gretimos biojutiklio modelio sritys
biity atitinkamai vienodo aukscio ar
plocio.

e Biojutiklio modelio dalims, kurios mo-
delio apraSe tiesiogiai neapraSytos, pri-
skiriamos terpés, kurios nelaidzios né
vienai i§ nagrinéjamy medziagy ir jose
nevyksta jokios modelyje nagrinéjamos
reakcijos. Visa nagrinéjamoji sritis su-
skaidoma staciakampémis sritimis, i$-
déstytomis gardele.

o Kiekvienai gretimy sri¢iy sandiirai ir kie-
kvienai sandiiroje neaprasytai medziagai
parenkama krastiné ar derinimo salyga.

Analizuojant biojutiklio aprasa krastinés bei
derinimo salygos parenkamos pagal §ias taisyk-
les:

e Jei abi gretimos sritys yra laidzios kon-

kreciai medziagai, tai sri¢iy sandiiroje
naudojama derinimo salyga (4).



e Jeiviena i$ gretimy sri¢iy yra laidi nagriné-
Jjamajai medziagai, o kita —ne, tai sandtiro-
je naudojama nepralaidumo salyga (3).
Atlike Siuos zZingsnius, jei visi apraso kom-
ponentai yra apibrézti, gauname konfigliracija,
tinkama biojutiklio sprendiniy rengyklei, o ji
pagal Siq konfigliracija sukonstruoja biojutiklio
duomeny modelj ir sprendimo algoritma.

Duomeny struktiiry sudarymo posistemis

Biojutiklio duomeny struktiry sudarymo
posistemis atsakingas uz tai, kad pagal pateikta
biojutiklio aprasa buty sukonstruota sprendiniy
rengyklés duomeny struktiira, atitinkanti bioju-
tiklio geometrija. Siame posistemyje apibrézia-
mos duomeny struktiros, kuriomis keiciasi ats-
kiros sistemos dalys. Bendras duomeny struk-
tiry modelis leidzia nepriklausomai plésti po-
sistemius. Sios struktiiros yra sukonkretinamos
kiekvienam konkreciam sprendimo algoritmui,
taciau tai nedaro jtakos kitoms sistemos dalims.
Baziné duomeny struktiira apibrézia biojutiklio
geometring sandara ir kiekvieno komponento
sasajas su biojutiklio aprasu ir modelio spren-
dimo algoritmu. Pagrindiniai komponentai, i$
kuriy sudaromas duomeny modelis, yra:

e Srities apraSas. Tai staiakampé garde-
1¢, kurios taskai atitinka baigtiniy skir-
tumy metodu skaiciuojamy tasky aibe.
Kiekvienas krastinis Sios duomeny struk-
tiros taskas (iSskyrus kampinius struk-
tiros taskus) yra susietas su atitinkamu
krastines salygas vaizduojancios duome-
ny struktiros tasku.

e Srities krasto apragas. Sios duomeny struk-
tiros susietos su kiekvienos srities krastais
ir jei yra tarp dviejy sriiy — jas jungia.
Krastiniy salygu duomeny struktiiros jun-
giamos viena su kita sri¢iy kampuose.

e Srities kampo aprasas. Si duomeny
struktiira jungia krastiniy salygy duome-
ny struktiiras sri¢iy kampuose.

Dalis sukonstruotos duomeny struktiiros yra
pavaizduota diagramoje (3 pav.). Tokia duo-
meny struktiiry sandara yra pasirinkta tam, kad
kiekvienai sudétinés geometrijos biojutiklio sri-

¢iai modeliuoti biity galima priskirti reikiamus
sprendimo algoritmus, kurie savo ruoztu dirbty
tik su savo duomenimis ir nebiity tiesiogiai su-
sieti su gretimas sritis apdorojanciais sprendimo
algoritmais.

L BN B
Sri¢iy krastai
! 1 1
LB B )
3 pav. Biojutiklio duomeny struktiiry jungimo
schema

Bendraja Sios duomeny struktiiros sasaja
naudoja sprendiniy rengyklés stebéjimo ir val-
dymo bei iSvedimo posistemis.

Sprendimo algoritmy posistemis

Sprendimo algoritmy posistemis yra pa-
grindiné sistemos dalis. Jame igyvendinami
biojutiklio modeliavimo algoritmai. Siame po-
sistemyje yra apibréztos bazinés klasés, kurias
turi praplésti konkretts biojutikliy modeliavimo
algoritmai. Kiekvienas konkretus sprendimo al-
goritmy posistemio jgyvendinimas turi apibrézti
bendra sprendimo schema bei triju tipy sprendi-
mo algoritmus konkretiems biojutiklio modelio
atvejams: sriciai, krastui ir kampui modeliuoti.
Bendra biojutiklio modelio sprendimo schema
apibrézia atskiry biojutiklio sriciy sprendimo
algoritmy sudaryma, o konkreéiy sri¢iy spren-
dimo algoritmai yra atsakingi uz jiems paskirtos
srities modeliavima pagal nurodyta srities kon-
figliracija:
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e Kiekvienas biojutiklio homogeniskos
srities sprendimo algoritmas turi mokeéti
modelivoti difuzijg kiekvienai medzia-
gai, kurios difuzijos koeficientas srityje
nelygus nuliui, ir visas reakcijas, susiju-
sias su nagrin¢jamosios srities terpe. Sio
tipo algoritmy uzduotis — apskaiciuoti
nagrinéjamy medziagy koncentraci-
jas srities viduje. Koncentracijas srities
krastinivose taskuose skaiCiuoja krasti-
niy salygy algoritmai.

o Kiekvienas sri¢iy krasto sprendimo algo-
ritmas turi mokéti modeliuoti visy mode-
lyje apibrézty tipy krastines ir derinimo
salygas kickvienai medziagai, kurios di-
fuzijos koeficientas bent vienoje i$ greta
esanéiy sri¢iy yra ne nulis. Sio tipo al-
goritmy tikslas — apskaiciuoti medziagy
koncentracijas sri¢iy krastuose ir sanda-
rose, i§skyrus sri¢iy kampinius taskus.

e Sric¢iy kampy sprendimo algoritmy uz-
duotis — suskaiciuoti visy reikiamy me-
dziagy koncentracijas taskuose, esan¢iuo-
se biojutiklio homogenisky sric¢iy kam-
puose.

Bendrasis sprendimo algoritmas taip pat gali
turéti jtakos sprendimo iteracijoms pagal laika
ir nuspresti, kada ir kokie jvykiai perduodami
sprendiniy rengyklés valdymo posistemiui. Sios
galimybés leidzia optimizuoti konkreciy algorit-
my veikima.

Sprendiniy rengyklés valdymas

Sprendiniy rengyklés valdymo posistemis yra
atsakingas uz sprendiniy rengyklés darbo valdy-
ma. Svarbiausios §io posistemio funkcijos:

e Modeliavimo stabdymas nusprendus, kad

biojutiklio modeliavimas baigtas.
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Pasiiilytaja sistema galima taikyti biojutikliy
biocheminéms savybéms tirti.
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COMPUTER AIDED MODEL COMPOSITION FOR BIOSENSORS MODELLED

IN TWO-DIMENSIONAL SPACE

Karolis Petrauskas, Romas Baronas

Summary

Biosensors are analytical devices that use bio-
logical components, usually enzymes, which
catalyse the interaction with a target analyte.
Biosensors are widely used in clinical, envi-
ronment and industrial applications for the de-
termination of species concentrations. In some
applications of biosensors, enzymes are very
expensive and only available in very limited
quantity. In design of novel highly sensitive
biosensors a lot of experiments are required.

Computer simulation of the biosensor action
is an effective way to decrease a number of
physical experiments. This paper presents a
system adaptive to a concrete geometry of the
biosensor. The system may be applied for bio-
sensors, the action of which can be described
by a mathematical model formulated in a two
dimensional space. A simulator for a concrete
biosensor is generated from the detailed de-
scription of the biosensor action.
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