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Modelovani inzenyrskych procesu v chemické robotice
T. Herinkova, Z. Grof a F. Stépanek Chemicky robot 1. Uvod - Chemicky robot

AU, liposomy:
S zésobniky _ . . oy y :
RRS ronsportovaného Chemického robota (obrazek 1 a 2) si mUzeme predstavit,
jako syntetickou bunku, ktera ma za ukol transportovat
prekurzor velmi reaktivni nebo nestabilni latky na predem

enzym: urcené misto, kde ji nasledkem vneéjsiho podnétu aktivuje.

katalyzuje
chemickou

reakel V tomto konkrétnim pripadeé je vnitrni prostredi bunky

tvorené alginatovym hydrogelem a transportovana latka je
A ABTS (2,2-azino-bis(3-ethylbenzothiazoline-6-sulphonic acid)
{5:?31'}°§§?§f;3§$f?;plo diammonium salt).
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2. Rizené vylucovani

Prekurzor je uvolnén z liposomu nasledkem
zvyseni teploty. Ohrev robota je docilen pomoci
nanocastic zeleza, které v radiofrekvencnim poli

produkuji teplo. Reakce fosfolipidové dvojvrstvy Obr. 1: Chemicky robot jaxo strukturovana &) Obr. 2:  Chemicky  robot

_ . _ L L . mikrocCastice obsahujici molekuly s urcitou P vyrobeny skupinou Chobotix

liposomu na teplotu je zavisla na jejim slozeni, funkef: liposomy (zésobniky transportované /T (snimky 2 optického  a

které je v tomto pripadé dano pomérem DPPC latky), enzym (lakaza), nanocastice zeleza ) laserového skenovaciho
. 7 .

(1,2-dipalmitoyl-sn-glycero-3-phosphocholine) a (aktivatory reakce). — konfokalniho mikroskopu).

cholesterolu. >

3. Aktivace prekurzoru

. ﬁff y Po uvolnéni ABTS z liposomU nasleduje oxidace, jejiz produkt zaroven difunduje ven z chemického
AR ‘?fﬁdm robota a zaroven se rozklada (obrazek 4). Pri predpokladu, ze je enzymaticka reakce okamzita, tedy v
b -0 pripadé, Ze mame nadbytek enzymu, mizeme popsat reakéni schéma rovnici €. 1.
>
ﬁl%“t. 2_ kl 1_ kz v ,
LAY [ABTS“"|;;, & [ABTS"" |, = [rozloZeny produkt|,, (1) a) liposomy: prenaseji
: T . . . prekurzor nestabilni latky
-~ Kineticka konstanta k, wurcuje rychlost wvylucovani
,Eﬂ prekurzoru z liposomu a kineticka konstanta k, urcuje rychlost RE
.éﬁ%. Se vzrustajici teplotou roste rozkladu dané latky. Obé tyto konstanty jsou zavislé na teploté  b) pfi zvySeni teploty je =¥ Rt
f?m mnozstvi vyloucene latky z (graf 1), kterd se tedy stava velmi ddlezitym parametrem. tento prokurzor uvolnen IS
j’ig 3 liposomu. Z liposomu P e A
1 i O Y
Teplota 7 1 ™1+ exp(—=b(T — T,,)) (2) 2T (3) $ ¥ v 0 nasleduje okamzita

Kde T je teplota v K a zbytek parametru je vyvhodnocen z experimentu. eV enzy!nfltlcl(a reakt’:e’
Obr. 3: Plisobenim vnéjsiho radiofrekvenéniho pole (RF) produkuji T 9.4 avznika pozadovana latka

narloééitife ielleza pFl’to;nnféI.v_dch?m;cké-m robcfovi teE)Io. ,S(? Graf 1: Teplotni zavislost 1.5 i— . . . 0.15

VZI’UStaJIC\I“vi,Zep OtOUI ,SG osv0|E)|,ova VOerSt\{a |po§omu stava FYCthStnI,Ch konstant. ' ) - - v -*‘

propustnéjsi a dochazi k vylu¢ovani prekurzoru z liposomu. d) tato latka difunduje nl ™3
-1 10t ven z chemickeho robota Y % @
£ E a zaroven se rozklada P, ; 4

L ’ - = "
4. Matematicky model ol | oo <
V ramci této prace byl vytvoren model, ktery mel za ukol simulovat Obr. 4: Prekurzor po uvolnéni z liposomd okamzité
experiment zabyvajici se transportem hmoty a tepla skrze chemickeho 0O i e ao 108 reaguje na ndmi pozadovanou latku, kterd poté
robota. Tepicte L C] difunduje ven z chemického robota a zaroven se

.. v . .. . , klada.
V tomto modelu byla pouzita metoda konecnych objemu v ramci které roaeata

byla sféricka Castice predstavujici chemického robota rozdeélena na jednotlive

slupky, mezi kterymi pak byly pocitany tepelné a difuzni toky.
Pro numerické vypocCty byla zvolena Rungeova-Kuttova Fehlbergova
metoda a cely model byl realizovan pomoci programovaciho jazyka Fortran.

6. Testovani modelu

Pri testovani chovani modell byly zkoumany tyto veliiny: polomér
castice, difuzni koeficient, objemovy zlomek c¢astic v roztoku, koeficient
prestupu hmoty (vliv michani), pocatecni koncentrace prekurzoru v
liposomech a predevsim vliv teploty. Priklady nékterych vysledku jsou
zobrazeny v grafech 2, 3 a 4.
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— Graf 2: Vliv Sherwoodova kritéria na
ity — vylucovani hledané latky z chemického robota
— pro promichavany systém je vylucCovani
intenzivnéjsi.
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Graf 3: Vliv objemového zlomku chemickych
robotl v roztoku na vylucovani hledané latky z

[

chemického robota. >
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= Graf 4: Vliv hodnoty difuzniho koeficientu
D = 2E6.10 — [m?s'] na wvyluCovani hledané Ilatky z
, , D = 6E-10 _ ;. . ,
0, = 100 150 00 cherTn.ckeho. robota za\’/|slost na difuznim
cas [min] koeficientu je zanedbatelna.
Reference:

5. Bilance tepla a hmoty

Entalpicky model se zabyva vedenim tepla v chemickém robotovi a
uvazuje i lokalni ohrfev pomoci nanocastic zeleza (posledni ¢len v rovnici 4).

oT
CpP 57 = —V - (—AVT) + Sw,,p (4)

Z vysledkl tohoto modelu vyplyva, Zze vedeni tepla robotem je velice
rychlé. A proto byl pro transport hmoty v robotovi vytvoren samostatny
difuzni model, ktery neuvazuje prostorovou distribuci teploty (rovnice 5.)

dc
5zx =ky - Clip =Kz Cox =V (=DVcox)  (5)
7. Zaver

V této praci byl vytvoren matematicky model chemického robota, ktery
ma simulovat popisovany experiment v meritku, které je z casovych a
financnich dlvodu v laboratori neuskutecnitelné.

Nakonec byly vytvoreny dva modely, které byly rozsahle otestovany. Z
vysledkl entalpického modelu bylo zjisténo, ze vzhledem k velikosti robota
neni nutné uvazovat prostorovou distribuci teploty.

Klicovym se tedy stal difuzni model, ktery je stale jesté testovan, aby se
dosahlo lepsi kvalitativni shody s experimentalnimi daty.

Ve chvili, kdy bude toto sladéni hotovo je mozno s modelem dale
pracovat a prozkoumat vsechny moznosti, které chemicky robot nabizi, a
pripadné navrhnout robota nového.
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