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Santrauka. Straipsnyje nagrinéjama netiesiniy reakcijos-difuzijos lygc¢iy sistema. Ji apra-
So amperometriniy biojutikliy veikima, esant substrato ir produkto degeneracijai. Netiesinis
lygciy narys apraso fermento reakcijos Michaelio-Menteno kinetika. Uzdavinys sprendzia-
mas baigtiniy skirtumy metodu. Apskai¢iuojamas biojutiklio atsako nusistovéjimo laikas ir
degeneracijos koeficienty dydziai, galintys pakeisti nusistovéjusj atsaka ne daugiau nei 5%
lyginant su apskaiciuotu, kai substratas ir produktas nedegeneruoja.

Raktiniai zodziai: reakcija-difuzija, matematinis modeliavimas, biojutiklis.

Ivadas

Matematinis modelis aprasomas reakcijos-difuzijos lygtimis su netiesiniais nariais ir
sprendziamas baigtiniy skirtumy metodu. Analizuojamos kokybinés diferencialiniy
lygciy sistemos sprendinio savybés. Tiriamas biojutiklio atsako nusistovéjimo laikas,
atsako susiformavimo priklausomybé nuo laiko esant skirtingoms pradinéms subst-
rato koncentracijoms. Apskaic¢iuojami degeneracijos koeficienty dydziai, kurie gali
sumazinti biojutiklio atsako dydj ne daugiau nei 5% lyginant su apskaic¢iuotu, kai
substratas ir produktas nedegeneruoja.

1 DMatematinis modelis

Amperometriniy biojutikliy modeliavimas yra nagrinéjamas darbuose [1, 2, 4, 6, 7].
Modeliavimui naudojama netiesiniy lygciy sistema:
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¢ia x ir ¢ — erdvés ir laiko koordinates atitinkamai, S(xz,t) — substrato koncentracija,
P(z,t) — produkto koncentracija, d — fermento sluoksnio plotis, T — biojutiklio tyrimo
trukmeé, Dg, Dp — substrato ir produkto difuzijos koeficientai, Vi .x — maksimalus
reakcijos greitis, Ky, — Michaelio-Menteno konstanta.


http://www.mii.lt/LMR/
mailto:liana.stonkiene@mii.vu.lt, feliksas.ivanauskas@mif.vu.lt

Biojutiklio su substrato ir produkto degeneracija matematinis modeliavimas 103

Siame straipsnyje nagrinéjame substrato ir produkto degeneracijos jtaka biojutik-
lio atsakui. Tuo tikslu vietoje (1) netiesiniy lygéiy sistemos analizuojame Sia:
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¢ia C7, Cy — degeneracijos koeficientai.

1.1 Pradinés ir krastinés sglygos

Biojutiklj panardinus j tirpala, pradiniu laiko momentu ¢ = 0 tenkinamos sSios salygos:

S(I’,O):O, O<Z<da S(d,O):S@,

(3)
P(z,0) =0, 0<uz<d,
¢ia Sy > 0 — pradiné substrato koncentracija tirpale.
Intervalo 0 < = < d krastuose formuluojamos tokios krastinés salygos:
05(0,¢) OP(d,t)
S(d,t) =S5 P(0,t) =0 ——— =0 —— =10
( ) ) 0, ( ) ) ) Oz ) o (4)

arba P(d,t) =0, t>0.

2 Biojutiklio atsakas

Amperometriniuose biojutikliuose be fermentiniy reakcijy vyksta ir elektrocheminés
reakcijos. Ju metu islaisvinami elektronai yra surenkami elektrodo ir sudaro elektros
srove, kuri laikoma biojutiklio atsaku [1, 2, 3, 4, 6]. Nagrin¢jamo biojutiklio atsaka
riboja substrato ir produkto degeneracija. Biojutiklio atsakas yra elektros srovés
stipris, kuris laiko momentu ¢ uzrasomas:

. oP
i(t) = ineFDp% . (5)

¢ia @ — sroves stipris, ne — elektrocheminéje reakcijoje dalyvaujanciy elektrony skai-
¢ius, F — Faradéjaus konstanta, Dp — reakcijoje dalyvaujancios medziagos difuzijos
koeficientas, P — produkto koncentracija, x — erdviné koordinaté, statmena elektrodo
pavirsiui kryptimi.

3 Skaitinis sprendimo metodas

Matematinis modelis sprendziamas baigtiniy skirtumy metodu. Nagrinéjamoji sritis
padengiama tinklu wp, x w, [2, 5]:

wp = A x; =ih, i=0,1,...,N, hN = d},
wr ={tj: t; =47, j=0,1,...,.M, TM =T}.

Liet. matem. rink. LMD darbai, ser. B, 563, 2012, 102-107.



104 L. Stonkiené, F. Ivanauskas

Diferencialiniy lyg¢iy sistema (2) kickviename tinklo linijy susikirtimo taske (z;, t;)
kei¢iama skirtuminémis lygtimis:
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Pradineés ir krastinés salygos (3)—(4) aproksimuojamos taip:

SY=0, i=0,...,N—1,
SR = So,
P’=0, i=0,...,N,
Sy=81, Sy =50, j=1,...,M,
P{=0, P,_,=P, atba P, =0, j=1,...,M.

Biojutiklio sroves tankis (5) aproksimuojamas taip:

Pj
ij = TLeFDp

1 .
— =0,..., M.
h’ j ) Y

Laikome, jog biojutiklio atsakas nusistovi, kai W < 0,005.

4 Rezultatai

Skaiciavimai atlikti programuojant C# kalba. Kai substratas ir produktas nedege-
neruoja su At = 2s bei Sy = 1074 mol-cm ™2 gauname, kad srové nusistovi per 40 s
(1 pav.). Kai pradiné substrato koncentracija yra mazesné, biojutiklio atsakas nusi-
stovi greiciau.
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1 pav.
Srovés stiprio 4(t) priklausomybé nuo laiko ¢, kai produktas neprateka (a) ir prateka (b) su skirtin-
gomis pradinémis substrato koncentracijomis So: 1074 (1), 1075 (2), 107 (3), 10~7 (4) mol-cm ™2,
C1 =Cy =0s"1.
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2 pav.
Sritis, kurioje nusistovéjes biojutiklio atsakas dél substrato ir produkto degeneracijos sumazéja ne
daugiau kaip 5%. Skaiciavimai atlikti, kai produktas neprateka (a) ir prateka (b) su skirtingomis
pradinémis substrato koncentracijomis Sp: 10~% (1), 1075 (2), 1076 (3) mol-cm 3.

Reakcijos produkto nepratekéjimas stiprina biojutiklio atsaka, nes produkto srau-
tas per laiko vieneta tiesiogiai proporcingas produkto koncentracijai elektrodo pavir-
Siuje. Skaifiavimuose buvo naudojamos Sios parametry reikSmes [2]: d = 0,01 cm,
h =0,002cm, 7 = 0,002s, Dg = Dp =3-107% cm?-s™!, Vipax = 1077 mol-cm ™3,
Ky = 107" mol-em—3, F = 96485 C/mol, n. = 2.

Didéjant substrato ir produkto degeneracijai, biojutiklio atsakas silpnéja. Laikant,
kad atsakas nusistovi per 40 s, naudojant tas pacias parametry reikSmes, buvo nusta-
tyti degeneracijos koeficienty dydziai, galintys sumazinti nusistovéjusj atsako dydj ne
daugiau nei 5% lyginant su apskai¢iuotu, kai substratas ir produktas nedegeneruoja
(2 pav. ir 3 pav.). Matyti, jog biojutiklio atsaka labiau jtakoja produkto degeneracija,
nei substrato. Reakcijos produkto nepratekéjimas siaurina degeneracijos koeficienty
sritj, kurioje nusistovéjes biojutiklio atsakas sumazéja ne daugiau nei 5%.

5 ISvados
Naudojant [2] darbe pasiulytas parametry reikSmes nagrinéjamam modeliui, apskai-
Ciuotas biojutiklio atsako nusistovéjimo laikas yra 40 s. Esant mazesnei pradinei

substrato koncentracijai, biojutiklio atsakas nusistovi greiciau.

Liet. matem. rink. LMD darbai, ser. B, 53, 2012, 102-107.



106 L. Stonkiené, F. Ivanauskas

a 0,018

0,016
0,014
0,012

c, 00w

0,008
0,006
0,004
0,002
0,000

000 011 0,22 0,33 0,44 0,55 066 0,77 0,88 0,92 1,10 1,21 1,32 143

b 0,018
0,016
0,014
0,012

c, 0010
0,008
0,006
0,004
0,002 -
0,000

0,00 0,11 0,22 0,33 0,44 055 c&ss 0,77 0,88 0,92 1,10 1,21 1,32 143
1

3 pav.
Sritis, kurioje nusistovéjes biojutiklio atsakas dél substrato ir produkto degeneracijos sumazéja ne
daugiau kaip 5%. Skaiciavimai atlikti, kai produktas neprateka (a) ir prateka (b) su skirtingais
Vimax: 1077 (1), 1076 (2), 10~° (3) mol-em™3, Sp = 10~* mol-cm 3.

Substrato ir produkto degeneracija sumazina pradinj sistemos atsaka. Biojutiklio
atsaka labiau jtakoja produkto degeneracija, nei substrato.

Skaitinio modeliavimo budu nustatyta sritis, j kuria patenka degeneracijos koefici-
enty dydZiai, galintys sumazinti nusistovéjusj atsako dydj ne daugiau nei 5% lyginant
su apskaiCiuotu, kai substratas ir produktas nedegeneruoja. Reakcijos produkto ne-
pratekéjimas siaurina sia sritj.
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SUMMARY
Mathematical modelling of biosensors with substrate and product degeneration
L. Stonkiené, F. lvanauskas

This paper presents a one-dimensional-in-space mathematical model of the amperometric biosensors
with substrate and product degeneration. The model is based on diffusion equations containing a
non-linear term related to Michaelis-Menten kinetics of the enzymatic reactions. It was analyzed
effect of substrate and product degeneration for the biosensors response.

Keywords: reaction-diffusion, mathematical modelling, biosensor.
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