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Pranesimo turinys

Fizinis ir matematinis modelis

SECM modelio papildymai ir panaudojimas
Nanodaleliy difuzijos modelis

Planuojami darbai 17/18 metams



* Tyrimo tikslas — modeliuoti skenuojancio
elektrocheminio mikroskopo (SECM) veikimg ir
jame vykstancia difuzijg ir chemines reakcijas,
o tada rezultatg sulyginti su eksperimento
duomenimis bei pritaikyti SECM tyrimams.

* Matematinis aparatas yra 8 netiesiniy
difuzijos-reakcijos lygcCiy sistema.

* Uzdavinys sprendziamas bendradarbiaujant su
VU Chemijos fakulteto chemikais, vadovas
prof. A. Ramanavicius.
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SECM zondo ir pavirsiaus schema



Oksidacijos-redukcijos reakcijos varzymosi rezimas

g Diffusion layer >

Ant pagrindo vykstancios reakcijos:
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Padarius cilindrinés simetrijos prielaidg, trimaté
sritis transformuojama j staCiakampj.
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Matematinis modelis

Difuzija aprasoma lygtimis:
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IS reakcijy, vykstanciy ant pagrindo, gauname
dar 4 lygtis koncentracijoms [GO;*], [GO, -GlI],
[GO], [GO, -O;]

- X *
G{G?: / _ ~k; [GOx™ ] [Gle]+k_;[GOx-Gll ] +ky[GOx -0, | —k_y[GOx™ ] [H50, ],
H{Gﬂ: L - ki [GOx™ ] [Gle] —(k_j +k;)[GOx -Gl ] ,
8[GOx™ |

— k> [GOx-Gll ] k3 [GOx"™ ] [O5] +k_3[GOx-03] ,

ot

8[GOx -0 ]

ot

= k3/GOx™ ] [O5 ]-k_3[GOx-03] —k,[GOx-03 ] +k_y[GOx* ] [H>0, ]



Pradinés-krastinés sglygos
Pradinés sglygos:

f{);j=253pmm!f£,, Jort=0, 0O<z<d, 0<r<rggy
f{a:(}:rﬂrj=3.ff4;m}!fm‘?, fort=0, z=10, f){;'{r:qgﬂﬂg_

Kity medziagy koncentracijos lygios O su t = 0.
Krastinés sglygos pateiktos grafike:
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Krastinés sglygas difunduojancioms medziagoms
ties z = 0 gaunamos is cheminiy reakcijy lygciy :
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Skaitinis sprendimas

8 difuzijos — reakcijos lygcCiy sistema sprendziama
baigtiniy skirtumy kintamy krypciy ir paprastujy
iteracijy metodais.

Modeliavimo metu srovés stipris skaiCiuojamas
pagal formule:

Fe| «
I(t)=27nFaDg, IG[SZ]
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0 z=d

rdr

Rezultatas lyginamas su eksperimentiskai gaunamu
sroves stipriu.



Rezultatai

* ApskaiCiuotas sroves stipris
lyginamas su eksperimento | oo o9 2 ¢
duomenimis. Stebime gerg 1 /

Srove, ry = 5um, r .. =80um

glass
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o Experiment with 0 mM Glc
i1l 0.8F @ff A Model with 0 mM Gle
rezultaty atitikima. ;
06rig O Model with 0.1 mM Gle
0.4 : Experiment with 0.2 mM Glc
‘ @ P> Model with 0.2 mM Glc
n2e Experiment with 0.6 mM Glc
O Model with 0.6 mM Glc
I

e Rezultatai pubikuoti straipsn{/je E.Ivéunasaﬁkgs, R.
Astrauskas, et. al. “Modelling of Scanning
Electrochemical Microscopy at Redox
Competition Mode Using Diffusion and Reaction
Equations” j zurnalg Eletrochimica Acta, 2016.



Modeliavimo rezultatai rodo priklausomybe
tarp Glc koncentracijos ir deguonies difuzijos
koeficiento D,,.
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Sudétingesné elektrodo geometrija

Praktikoje elektrodas néra idealus, pavirsius gali
susibraizyti, izoliatorius nuskilti ir panasiai.



Jtrauktas elektrodas

Nagrinéjama sritj ir krastines sglygas pakei¢iame tokiu budu:
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ISvada: Jtraukus elektrodg, stebimas srovés mazéjimas.
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Z A

ISlindes elektrodas
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ISvados:

* Didinant islindimg, srové didéja ir nusistovi ties
didesne reiksme.

e Atstumui tarp pagrindo ir elektrodo artéjant j O,
srove nebus lygi 0.
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Dantytas elektrodas

Modeliavimo sritis keiCiama j elektrodg, kurio pavirsius
nelygus, pvz nusvitrinus:
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Modeliavimo srities papildymas

Pradiné sritis papildoma matmeny R, X Z,, StaCiakampiu,
leidzianCiu geriau aprasyti procesa.
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ISvada:
Modelio su papildoma sritimi skaiCiavimai geriau atitinka
teorine formule.
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Modelio taikymai Michaelio-Mentelio
kinetikai skaicCiuoti

Keisdami Glc koncentracijg, galime rasti K . kinetikos jverti tam tikram auksciui ir
lyginti su cheminio eksperimento rezultatais.
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Nanodaleliy difuzijos lgsteliy
sferoiduose modelis

e Tyrimo tikslas — modeliuoti nanodaleliy (NP -
nanoparticle) difuzijg ir jy patekima j Igsteles ir
modelj panaudoti vaisty patekimo j audinius
kinetikai tirti.

* Tyrima atliekame kartu Vézio tyrimy centro
mokslininkais, vadovas prof. R. Rotomskis.

 Matematinis modelis ir sprendimo metodai

panasus j SECM modelj, todél tema tiks
disertacijai.



Fizinis procesas

Lgsteliy sferoidas

Nanodaliy (raudoni taskai) difuzija tarp lasteliy
(mélinai nudazyti lasteliy branduoliai)

Nanodalelés (prie jy prikabinami vaistai) patenka j sferoidg is
isores ir difuzijos budu keliauja j centra. Kai kuriuos NP gali
prisikabinti prie lgsteliy, patekti j jy vidy ar atsikabinti.
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Matematinis modelis
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Modelis leidzia rasti NP koncentracijas norimu laiko
momentu.
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Grafikuose vaizduojama kaip per 24h keiciasi NP koncentracija tarplgstelinéj terpé;
ir kiek prikibimo viety uzimta.



Kita doktoranturos veikla

e |Slaikyti visi egzaminai (per pirmus 2 metus);

* Mokslinis darbas pristatytas konferencijoje:
o Tarptautiné konferencija MMA 2017.



Planai kitiems metams

e Pateikti straipsnius recenzuojamuose zurnaluose:

o Elektrodo geometrijos tyrimas — iki 2018 mety
vasario.

o Modeliuojamos srities praplétimas — iki 2018
pavasario

o Nanodaleliy modelis — planuojame iki 2018 pavasario.
* Tyrimus pristatyti keliose tarptautinése
konferencijose.
e Parasyti disertacijg ir pateikti gynimui iki 2018
mety rudens. Apsiginti 2018/2019 Ziema.



