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Jvadas (3

« Standartiniy biojutikliy uzdavinys gerai isnagrinétas.
Trupmeninio laipsnio difuzijos atvejis nagrinétas mazai.

 TLEO yra paprastas metodas nelokaliai difuzijal
modeliuoti.

* Tema populiari tarp naujy KTU doktorantu.

* Realiy duomeny neturime, todel naudojame matematin)
modeliavimg. Mums svarbiausia pasiruosti uzdaviniy
analizel.



lvadas I R

» Straipsnyje nagrinejami biojutiklio modeliai su
trupmeninio laipsnio difuzija.

» Straipsnio tikslas — parodyti, kaip galima apibendrinti
klasikinius biojutikliy modelius, kad galetume |jtraukti
nelokalius atminties efektus.

» Galutinis tikslas — pagerinti atvirkstiniy uzdaviniy
sprendimo tiksluma, kai is biojutiklio signalo atstatomos
substraty koncentracijos.
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Jvadas ) s

Tirpalas

Difuzijos sluoksnis

Elektrodas



|[vadas e

d@—? — Dg, C:j T i”ggf 5 [=1,.... m, O<xz<d t>0.
%? = Dgy E;iig [=1..... m, d<x<d+a,t>0,

%I? = Dp, Ci;f — Iiﬂfim;;il 5 [=1,.... m., 0<zx<d t>0,
%:pri;? [=1,.... m, d<x<d+a, t>0,

Si(x,0)=0, F(x,0)=0, [=1,..., m.

DSE%(O,I%) =0. PB0,t)=0, [=1....,m.

Sid+a.t)=s;. P(d+a,t)=0, [=1..... m.
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m aP
I(tr) =) aDpep—(0.t), 0<ti<...<tg=T
=1
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Standartinio difuzijos operatoriaus i
diskretizavimas

» Patelikiamas metodas klasikinio modelio
sprendimui ir teoriné konvergavimo analize.

* Apibréziame laiko ir erdvés tinklus:
wp, =4x;: x;=7jh, j=0,...,J}, x;,=d, wx;5y=d+a.

oy ={t": t"=n1, n=0,....N}, t"=T



Standartinio difuzijos operatoriaus diskretizavimas (D ygpres

* Nagrinéjami du atvejai: pirmajame laikome, kad difuzijos
koeficientai nepastovas.

( D 251_80; J _

—Sey, h

ApsS = < _%(Dbxw% 2itl=% Dy iy Sﬂfil) j=1,.... J—2
\_%(D&}b —2J-1 _ Dg, S’thng) =J -1
(_%(DPEJPQIIPL D e%) j=1,

AppP = < —%(Dph,ﬁé P”,l,l 5o Dp;_1 ijjl) j=2,..., J —2
e

DS.]_% = Dsge, Dp ~1 = Dpekai J = 1,...,. J

DSJ-JF% = Dgy DPH—% = Dpp kai ] = Jgq,.... J—1 0



Standartinio difuzijos operatoriaus diskretizavimas (D ygpres

* Antras atvejis analogiskas, tik difuzijos koeficientai
pastovus.

[ 2.8;—5g .
e . 0.

h / h ;
1 (S-S Si—Si—a P B
Ah,SS = h\ h h s J = 1 SR J 2
1({ -S54 Sj_1—S7_o 7
\
(1 (P,—P, P
— = 2—4r1 11 -
h h, h )f J - 1
1 (PP P,—P;_4 o B
AppP = < h h 3 J=2,..., J — 2
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Standartinio difuzijos operatoriaus (D v
diskretizavimas

* Operatorius 4, S apibréztas homogenineéms
Krastinéms sglygoms.

» Taip daroma, nes TLEO apibrézimui
naudojame spektrin] metoda.

« Krastinés salygos Si(d + a,t) = s; jtraukiamos |
lygties saltin}. Jis tampa nelokalus TLEO
modeliams.
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Sprendimo metodai () v

* Naudojamas simetrinis skaidymo algoritmas [4, 5]. Jo pagrindas
yra Crank-Nicolson ir prediktoriaus-korektoriaus schema.

! n—=.,i—1

n—z,1 n—1 _ _. |
SZ = St’. + A Sn_%.ﬁi o ‘/ma-rs 4 5. DSb Sn—%
- hS2 - L i I =177 1T
0.57 4 Zm 5.1—1 h2 ,_
ﬂ[
[=1,....m, i =1,2,
ST = L(gr 4 stY) Jot 1. d
l _§(g+ l ) Ir ‘/mu,r—o J— ri"’
1 1 l
n—5,0 an—1 n—s — 5,2
Sl o Si ? Si o l
1 1
n—sy n—1 _ n—=
b -5 + Ay pP?l"_% = Vinaady - =1 m
0.07 l l U‘I_Zm Sl %
]
1
n—s __ 1 n n—1
P =P+ P 13



Sprendimo metodai () v

* Naudojame neisreikstinj Crank-Nicolson metoda,
nes uzdavinys gali bt standus.

« Stabilumo analizé atliekama standartiniu badu [3].
Esant pakankamai mazam 7 < ', (konstanta
nepriklauso nuo h) metodas nesalygiskai stabilus.

« Metodas turi O(7* + h?) eilés tiksluma max
normoje, jei sprendiniai pakankamai glodus.
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Sprendimo metodai (7 v

* Glodumo reikalavimg iliustruojame tiriant du
krastiniy salygy variantus. Pirmas yra traki
funkcija pradiniu lalko momentu:

S[(d+ a, {) — S, t > O S[(d+ Q’,O) — 0

» Antras variantas — tolydi funkcija:
Si(d+a,t) =s; Xxmin(t,1), t>0
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Sprendimo metodai () v

* Eksperimentams naudoti parametrai (Kulys et al) [2]:
— Substraty skaiCius m = 3.
Vinazs =5 x 107970 Ky =1x107% 1=1,2,3,
Ds. =Dg, =4.5x107°% Dp.=Dp, =4.5x 107",
51 =3.88574, sy = 11.65712, s3 = 5.25716,
d =0.02cm, a=0.04cm, T = 400s.

— Erdvés tinklo dydis N = 999, biojutiklio srové
ISvedama kas sekunde.
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Sprendimo metodai (7 v

* Matuojame paklaidas Ir konvergavimo
greiCius:

e(T) = k:]fld}iﬂo [(ty) — I-(tg)], p(7)=log, ((3(27‘)/(2(7‘))

» Referencinis sprendinys I(¢;) skaiCiuotas su
laiko zingsniu = = 0.002
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Sprendimo metodal

J

Paklaidos ir konvergavimo grei€iai mazeéjantiems T, Cia indeksu 1 zymime rezultatus
trakiai krastinei salygai, indeksu 2 — reguliarizuotai tolydziai krastinei sglygai.

T 61(’?‘) p1(7—) €2 (7_) P2 (T)
0.25 4.90896 — 0.0236383 —

0.125 2.43052 1.014 0.0059078 2.000
0.0625 1.19066 1.030 0.0014752 2.001
0.03125 0.57057 1.061 0.0003670 2.006
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Skaildymo metodas R

« Skaidymas atliekamas pagal reakcijos ir difuzijos procesus.

2 . 2 .
n—3.t n—1 1 7?-'_5:'3’_1 n—1
Si,t} S I/’m,a.;r.§ (Sl i ‘|‘ S[‘ - )
1 - 1 ,
57T m ” 3 X n— 1
2 Kn+ >0, 5(S, + Sy )
l=1,....m, i=12, j=0,..., 71
2 2 2
n—g.,0 n—1 n—%  an—3,2
Sty 0 =S 0 Syt =9,
2
n—yg n—1 1 n— n—1
P[q_j > — P[:j Vrnam§(sg j 3 ‘|‘ S )
7 —
=T m n 3 n— 1
2 M+ZHQ(M +S )
_ 1 _ 2 2 n—4+ n—=2
n—z n—z n— —3 3 5
S — 5, LA S, +S 5 Dsy, 51577 + 55
]S — ".,.J—l ¢
T 1 2 I h2 2

[=1,....m, 19
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Skaildymo metodas R

« Skaidymas atliekamas pagal reakcijos ir difuzijos procesus.

1 2 1 2
n—= n—= n—3z n—=s
- + A, p— =0, [(=1,....m,
T
Sn,?ﬁ S”_% V. l(ST%’i—l 4 S’”’_%)
l.j T l.j o max 9 .5 l.g
1 - ; 100
1 m n, 1—1 n—s3
> Ky +) 12(Aj + Sk )
1
0 n—= .
[=1,....m, i=1,2, 87" =8_.% j=0,...,Ja,
n—% TE—l
P[n- — P[ P ‘/?71(1..;1?5 (Sn' —I_ S ] 3) .
J 1 g T A=1,..., m, 7=20,..., S
=T - ™ )
2 Aﬂff_'_ZA 12(Skj+8kj )
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Skaldymo metodas (D sz

* Tikslumo ir stabilumo analizé atliekama
standartiniu budu, tik reikia atsizvelgti | skaidymo
paklaida [3, 6].

« Esant pakankamai mazam r < ;(konstanta
nepriklauso nuo h) metodas nesglygiskai stabilus.

« Metodas turi O(7* + h?)eilés tikslumg max
normoje, jei sprendiniai pakankamai glodus.
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Skaildymo metodas

Paklaidos ir konvergavimo grei€iai mazéjantiems 1, krastiné salyga tolydi.

T 62(7') P2 (’7')
0.25 4.3350 —
0.125 1.0838& 1.9999
0.0625 0.2709 2.0001
0.03125 0.067735 1.9998

J
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Trupmeninio laipsnio difuzijos (3 iz
operatorial

* Trupmeninio laipsnio difuzijos operatorial
apibréziami naudojantis spektriniu metodu.

* Apibréziame skaliarines sandaugas, kuriose
jtraukiamos krastinés salygos.

J—1

J—1
h
(51, Sk)s = S1.05k,0% + > S1iSkih, (P, Pe)p =% P jPejh

j=1 j=1
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Trupmeninio laipsnio difuzijos 0
operatorial

- Kadangi operatoriai Ajgs ir A, p yra simetriniai ir teigiamai
apibrézti, jiems galima atlikti tikrinj iSskaidyma su tikrinémis
reikSmeémis A\s; > 0, Ap; > 0 ir funkcijomis s, Pp; :

A}LS@SJ:)\C}J’@QJ 7=0,....J—1,
Anp®p; = Api®Pp;, j=1,..., cJ— 1.
 Tada trupmemmo laipsnio operatoriai Ahg A} 5 apibréziami taip

hsO = Z (5, Ps;5)sPsj,  AppP = Z (P Pp;) pPp;

7=0
* Trupmeninio laipsnio parametras 0 < « < 1
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Trupmeninio laipsnio difuzijos () e
operatorial

Difuzijos lygtys schemoje pakeiCiamos (antras variantas):

n—+ n—=2 n—+ n—=2 n— 2
S 3 S 3 S 3 S 3 S —I_ S

z — 5, L DA + O A(@ 1 1.J

g J—1
- hS 2 hS J 2

[=1.....m

n— L n—=2 n—+ n— 2
P _ptTs P4+ P

z - z + Dp A, 5 f =0, [=1,...,m
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Trupmeninio laipsnio difuzijos () e
operatorial

* Pirmojo varianto difuzijos lygtys.

o L mn— 2 n— L mn—2 n—+ n—=2
T 3 r 3 T 3 r 3 3 3
S, 7 =05, n S, 45, _ pla=D) Dsyp Siy" +95
T T hS 9 — “*hS ]2.2 O} J—1 9
[=1.....m
1 2 1 2
n—= n—= n—= n—=
prTE_prTs PR P
[ [ 1+ v [ [ — () ] =1
T h P 9 — = 1, ...,

« Abiems atvejams difuzijos lygtys realizuotos naudojant Furje
metoda.
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Rezultatal (s
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Rezultatal (s

8000 — alpha= 1
alpha= 0.95
alpha= 0.9

6000

I(t)

4000

2000

| l | | | |
0 100 200 300 400 500

28



IIIIIII

Trupmeninio laipsnio difuzijos O
operatorial

* TrecCias modelio variantas skirtas nepastoviems
difuzijos koeficientams.

S| 2

Bl = (B
=R

n—=

1 _ _
> = (I, + 0.57 A7) LR

y

1

(I, + 0.57A7) " ~ rar(An)
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Trupmeninio laipsnio difuzijos (0 v
operatorial
» ApskaiCiuojame racionaligjg aproksimacijg
funkcijai:
FO) = 1/(1+0.57A%), XA € [Mnins Amac]

M
C;
() = c E J
?“411() f’oJr‘ N—d
J:l e

M | o,
ﬁ;l_% — (COI -+ ch (Ah,;_” _ d‘jI)—l)P;L 3

j=1

» Koeficiental randami naudojant BRASIL [7] metoda.

30



BRASIL algoritmas J

* Pradzioje parenkame pradinius interpoliavimo tasky
artinius z;, 3 = 0,2M.
 Algoritmo zingsniai:
1. Taskuose skaiCiuojame aproksimacijg baricentrine forma.
2. SkaiCiuojame max interpoliavimo paklaidg intervaluose
T, Tj).
3. Jel paklaida per didelé, intervalg siauriname; jei paklaida
per maza, intervalas pleCiamas.
« Zingsniai kartojami tol, kol max paklaida intervaluose
pakankamai maza.
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ISvados L

« Suformuluotas bendresnis biojutiklio modelis, naudojantis
trupmeninio laipsnio difuzija.

« Skaitiniam sprendimui naudojama skaidymo schema, leidzianti
patogiai jvesti krastines salygas | lygtj.

* ISnagrinétas tikslumas nereguliarioms krastinéms sglygoms.
« Biojutiklio atsakas smarkiai priklauso nuo trupmeninio laipsnio.

* Rezultatai naudojami disertacijos tyrimams su atvirkstiniais
uzdaviniais.
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