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Ivadas

Tyrimy sritis ir problemos aktualumas

Ivairus mikroorganizmai reaguoja i chemine aplinka. Jie gali jausti
jvairias chemines medziagas ir judeéti link arba nuo jy. Toks kryptingas
mikroorganizmy judéjimas, priklausantis nuo cheminiy gradienty, vadina-
mas chemotaksiu [34]. Sis procesas yra svarbus ir mikroskopinéms bakteri-
joms, ir dideliems zinduoliams — daugelio organizmy islikimas priklauso nuo
ju gebéjimo judeti sudétingomis salygomis, nes toks judéjimas daro jtaka
daugeliui elgsenos aspekty, pavyzdziui, maisto Saltiniy paieskai, plésruny
iSvengimui ar poros pritraukimui [43]. Nors chemotaksis pasireiskia dau-
gelyje bakteriju, Fscherichia coli (zarniné lazdelé) yra viena i$ daugiausia
tyrinéjamy. Matuodamos per tam tikrg laika pajausta vidutinj chemoat-
raktanto kiekj, bakterijos, tokios kaip E. coli, gali valdyti tiesaus judéjimo
ir sukimosi faziy kaita ir taip judéti pageidaujama kryptimi [14].

E. coli ir daugelis kity bakterijy pasizymi tuo, kad esant tam tikroms
salygoms formuoja jvairius strukturizuotus rastus [15, 73], t. y. bakteri-
ju populiacija terpéje pasiskirsto netolygiai [90]. Pastaraisiais metais buvo
stebétos nedideléje su oru besilie¢iancioje talpoje patalpinty Svytinciyjy luz
genais zymeéty F. coli bakterijy bégant laikui besikei¢ianc¢ios erdvinés struk-
turos [94]. Taciau kokie tiksliai désniai nusako iy struktury susidaryma bei
kitima, vis dar néra aisku [45].

Per paskutinius keliolika mety si bakterijy savybé buvo pradéta nau-
doti konstruojant efektyvius visos lastelés (angl. whole-cell) liuminescen-
cinius biojutiklius, kurie gali buti taikomi, pavyzdziui, aplinkoje esantiems
terSalams aptikti [39]. Dél to svarbu aiskintis ir tirti bakteriju judéjima ir
struktury susidaryma lemiancius bei valdancius veiksnius.
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Matematiniy modeliy taikymas leidzia patvirtinti biologiniy stebéji-
my rezultatus retrospektyviai bei kurti naujas hipotezes. Taciau modeliai
daznai buna sudétingi, t. y. nagriné¢jamos lygtys yra netiesinés, tad is
esmeés vienintelis tinkamas budas jas iSspresti yra naudojant skaitinius me-
todus [89].

Darbo tikslas ir uzdaviniai

Darbo tikslas — sudaryti lanksty bakterijy populiacijos strukturos for-
mavimosi kompiuterinj modelj, tinkamai aprasantj realiy eksperimenty re-
zultatus ir, taikant sudaryta modelj, istirti bakterijy populiacijos strukturos

dinamikos désningumus.

Disertacijos tikslui jgyvendinti buvo suformuluotos tokios uzduotys:

1. Sudaryti kuo paprastesniais reiskiniais uzrasomag, bet pakankamai
lanksty bakterijy populiacijos strukturos formavimosi kompiuterinj
modelj (remiantis Hillen ir Painter [43], toliau darbe vadinamas

,minimaliu®).

2. Matematiskai modeliuoti deguonies poveikj bakterijy populiacijos
strukturos formavimuisi.

3. Modelj suderinti su realiy eksperimenty rezultatais.

4. Bakterijy populiacijos strukturos formavimosi modelj pritaikyti dvi-
matei ir trimatei erdvéms bei gauti ir iSanalizuoti skaitinio modeliavi-

mo rezultatus vienmatéje, dvimatéje bei trimateje erdvese.

5. Sukurti jrankius (programine jranga), palengvinancius Svytinciyju
bakterijy vaizdy apdorojima, jy strukturos analize bei vizualizavima.

6. Naudojant sukurta programine jranga, iSanalizuoti modeliuoty bei eks-
perimentiniy struktury savybes ir elgseng.
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Tyrimo metodai

Siame darbe formuluojami matematiniai modeliai paremti netiesiniy
diferencialiniy lygé¢iy dalinémis iSvestinémis sistemomis, aprasanciomis bak-
terijy, chemoatraktanto bei deguonies koncentracijy dinamika. Lygciy sis-
temos buvo sprendziamos skaitiniais metodais. Panaudotas isreikstiniy
baigtiniy skirtumy metodas, jgyvendintas Free Pascal programavimo kalba.
Modeliai buvo formuluojami vienmatéje (1D), dvimatéje (2D) ir trimatéje
(3D) erdveése.

Taip pat buvo sukurti programiniai jrankiai, palengvinantys Svytin-
¢iyjy bakterijy vaizdy apdorojima, juy strukturos analize bei vizualizavi-
ma. Jgyvendinant apdorojimo ir analizes jrankiy funkcijas, buvo naudojami
skaitmeniniy vaizdy apdorojimo metodai, siekiant patogiai vizualizuoti 3D
erdvéje, buvo panaudotos kompiuteriniy zaidimy variklio funkcijos.

Sukurti jrankiai panaudoti modeliams ir parinktiems parametrams pa-
tvirtinti pagal realiy eksperimenty duomenis, lyginant bakterijy kolonijy

formuojamy dariniy skaicius bei juy kaita.

Darbo mokslinis naujumas

1. Parinktas minimalus modelis, tinkantis E. coli formuojamoms Svytin-
¢iosioms strukturoms modeliuoti pseudovienoje dimensijoje prie meé-
gintuvélyje esancio skyscio triju faziy (kietas pavirsius-oras-skystis)
kontakto linijos.

2. Sudarytas matematinis ir kompiuterinis modeliai, tinkantys modeliuo-
ti E. coli formuojamas svytincigsias strukturas dviejy ir trijy dimensijy
srityse. | modelj jtraukta deguonies koncentracijos dinamika aprasan-
ti lygtis uztikrina, kad gautos modeliuotos strukturos geriau atitinka

matomas realiy eksperimenty vaizduose.

3. Nustatyta, kad kintantys erdveje ir laike struktury vaizdai gali buti
kokybiskai modeliuojami naudojant maziau dimensijy (t. y. imant
1D ir 2D modelius), ta¢iau kartu parodyta, kad atsiranda svarbiy ras-
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ty skirtumy imant tas pacias parametry reiksmes skirtingy dimensijy
modeliuose.

Darbo rezultaty praktiné reiksmeé

Siame darbe pristatomi matematiniai modeliai yra taikomi aprasyti
realiuose eksperimentuose fiksuojamus Svytinc¢iyjy E. coli bakterijy formuo-
jamus vaizdus. Tokiy matematiniy modeliy kompiuterinis jgyvendinimas
padeda analizuoti bakterijy elgsenos subtilybes, kuriy nejmanoma arba yra

ypac sunku aiskintis kitaip.

Darbo metu buvo sukurta programiné jranga:

1. Matematinius modelius jgyvendinanti programiné jranga, skirta bak-
terijy elgsenai tirti.

2. ,E. Coli Image Analysis“ programiné jranga', skirta modeliuoty ir

realiy eksperimenty vaizdy apdorojimui, analizei ir palyginimui.

3. 3D modeliavimo rezultatams vizualizuoti pritaikytas kompiuteriniy
zaidimy variklis Unity (versija 4.6).

Disertacijos rengimo metu gauti rezultatai buvo panaudoti jgyvendi-
nant mokslinj projekta, ,,E. coli ir jos mutanty saviorganizacija prie tri-
ju faziy kontakto linijos* finansuojama Lietuvos mokslo tarybos (MIP-
001/2014).

Ginamieji teiginiai

1. Parinktas minimalus modelis yra tinkamas FE. coli formuojamoms
Svytinciosioms strukturoms modeliuoti pseudovienoje dimensijoje prie
meégintuvélyje esancio skyséio triju faziy (kietas pavirsius-oras-skystis)
kontakto linijos.

1Ja galima rasti adresu: http://uosis.mif.vu.lt/~zledas/bakt/ImageAnalysis/.
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2. Jtraukus deguonies koncentracijos dinamika aprasancia lygtj sudarytas
matematinis ir kompiuterinis modeliai yra tinkami modeliuoti E. coli
formuojamas Svytincigsias strukturas dviejy ir trijy dimensijy erdvése,

kai modeliuojama visame meégintuvelyje esanciame skystyje.

3. Kintantys erdvéje ir laike bakterijy formuojamy struktury vaizdai gali
buti kokybiskai modeliuojami naudojant modelius, turin¢ius maziau
dimensijy, taciau tada atsiranda svarbiy rasty skirtumy naudojant

tas pacias parametry reiksmes skirtingy dimensijy modeliuose.

Darbo rezultaty aprobavimas

Pagrindiniai tyrimy rezultatai buvo publikuoti 5 straipsniuose perio-
diniuose mokslo leidiniuose [A2-A6]. Trys i8 ju [A2, A5, A6] yra publikuoti
referuojamuose ir turinéiuose citavimo rodiklj Thomson Reuters (ISI) duo-
meny bazéje Web of Science zurnaluose. Sios disertacijos autorius dalyvavo
visuose publikacijy rengimo etapuose, bet daugiausiai prisidéjo prie skaiti-
nio modelio rengimo ir skaitiniy skaic¢iavimy rezultaty gavimo bei apdoro-
jimo. Taip pat dalis moksliniy rezultaty buvo publikuota recenzuojamame
mokslinés konferencijos leidinyje [Al]. Tyrimu rezultatai pristatyti ir ap-

tarti 7 nacionalinése ir tarptautinése konferencijose.

Zodiniai pranesimai mokslinése konferencijose:

1. Kompiuterininky Dienos 2015. Panevézys, 2015 m. rugséjo 17-19 d.,
7. Ledas, R. Baronas, R. Simkus: Svytinciy bakterijy populiacijos
vaizdy apdorojimo ir strukturos analizés jrankiai.

2. Data Analysis Methods for Software Systems (6th International
Workshop). Druskininkai, December 4-6, 2014, 7. Ledas, R. Baronas,
R. Simkus: Three-Dimensional Modeling and Visualization of the

Bacterial Self-Organization in a Circular Container.

3. LMA ketvirtoji jaunuyjy mokslininky konferencija. Vilnius, 2014 m.
vasario 11 d., Z. Ledas: Kompiuterinis §vytinéiy bakterijy struktiiros
kitimo tirpale modeliavimas trimatéje erdvéje.
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4. Kompiuterininky Dienos 2013. Siauliai, 2013 m. rugséjo 19-21 d., Z.
Ledas, R. Baronas, R. Simkus: Svytin¢iy bakterijy struktiros cilind-

rinio meégintuvélio Soniniame pavirsiuje kompiuterinis modeliavimas.

5. International Conference Numerical Computations: Theory and Algo-
rithms. Falerna (CZ), Italy, June 17-23, 2013. Z. Ledas, R. Baronas,
R. Simkus: Numerical Simulation of Bacterial Self-Organization in a

Circular Container.

6. LMA antroji jaunyjy mokslininky konferencija. Vilnius, 2012 m. va-
sario 14 d., Z. Ledas: Kompiuterinis $vytinéiy bakterijy struktiiros

formavimosi tirpale modeliavimas.

7. 17th International Conference Mathematical Modelling and Analysis.
Tallinn, Estonia, June 6-9, 2012. R. Baronas, Z. Ledas, R. Simkus:
Two-dimensional modeling of the bacterial self-organization in a cir-

cular container.

Disertacijos struktura

Disertacija sudaryta is keturiy skyriy. 1 skyriuje apzvelgiama tyrimy
sritis bei pateikiamas jvadas j chemotaksio rasty stebéjima bei modeliavima,
taip pat apzvelgiami dazniausiai naudojami matematiniai modeliai bei gali-
mi jy sprendimo budai. 2 skyriuje pristatomas originalus modelis, tinkantis
bakterijy judéjimui nedideliame cilindro formos mégintuvélyje esanciame
skystyje modeliuoti, bei pateikiamas to modelio pritaikymas 1D, 2D bei
3D erdvéms. 3 skyriuje pateikiamas pristatyto modelio skaitinis sprendi-
mas. Taip pat aprasomi naudojami diskretieji tinklai skaitiniuose modelia-
vimuose, ju skaiciavimo spartinimas bei skaiciavimy lygiagretinimas. Be to,
pristatoma papildoma sukurta programiné jranga, leidzianti palengvinti ir
paspartinti gauty realiy bei modeliavimo eksperimenty rezultaty analize bei
vizualizavimag. 4 skyriuje pristatomas bakterijy formuojamy struktury tyri-
mas 1D, 2D bei 3D erdvése. Formuojamos strukturos tiriamos naudojantis
sudarytais modeliais, lyginant skaitiniy sprendimy rezultatus tarpusavyje
bei su realiy eksperimenty rezultatais.



1. Ankstesniy tyrimuy apzvalga

1.1. Matematiné ir skaic¢iuojamoji biologija

Paskutiniais desimtmeciais matematiniai metodai buvo pradeti labai
intensyviai taikyti gamtos moksly disciplinose, ypa¢ modeliuojant fizinius
(populiarus pavyzdys — ory prognozés) ir biologinius procesus (pavyzdziui,
gyvuny populiacijos pokyciai [50]), vykstanc¢ius gamtoje. Tokiy taikymuy
tikslas yra perkelti realiy stebimy procesy bruozus j abstrakty matematinj
ir ji atitinkantj diskretyjj kompiuterinj modelius ir modeliuojant isgauti
naujy duomeny ar jzvalgy, padedanciy suprasti tam tikrus realaus pasaulio
procesus [51, 72, 73].

Dauguma tokiy matematiniy modeliy yra aprasomi diferencialiniy lyg-
¢iy dalinémis iSvestinémis sistemomis ar pavienémis lygtimis [51, 72, 73].
Gerai suprantami gamtoje vykstantys procesai pakankamai lengvai uzra-
somi jau tapusiomis standartinémis diferencialinémis lygtimis: Silumos lai-
dumo, skys¢iy dinamikos, kietyjy kuny deformacijos. Taciau ne visada
ijmanoma tinkamai suprasti gamtos procesus, deél to ir juos atitinkanciy
matematiniy modeliy formulavimas tampa ne trivialia, iteratyvia, bandy-
my ir klaidy metodu pagrjsta procedura, kurios metu pirmiausia sudaromas
modelis, tada atliekami skaitiniai eksperimentai, jy rezultatai palyginami
su eksperimentiniais duomenimis ir pagal tai sprendziama, kaip keisti arba
patobulinti modelj ar naudotus parametrus [51, 72, 73].

Matematinis mastymas padeda suprasti stebimus biologinius procesus
jau bent pora Simtmedciy [27], tac¢iau pastaraisiais desimtmeciais istobuléje
eksperimentinés biologijos metodai, pavyzdziui, leidziantys fiksuoti jvairius
procesus gyvuose organizmuose, padeda stebéti biologinius procesus deta-
liau nei kada nors anksciau. Nors Sie matavimai ne visada yra pakankamai

tikslus ir ne visada — ekonomiskai efektyvus net lyginant su fizikiniy proce-
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1. Ankstesniy tyrimy apzvalga

sy stebéjimu ir matavimu — vis didéjantis eksperimentiniy duomeny kiekis
leido atsirasti matematinés biologijos (angl. mathematical biology) tyrimuy
sakai [72, 73]. Matematiniy modeliy taikymas leidzia patvirtinti biologiniy
stebéjimy rezultatus retrospektyviai bei kurti naujas hipotezes. Taciau vien
tik teoriné matematika daznai nesugeba susidoroti su reikiamo sudétingu-
mo modeliais, tad poreikis detaliai analizuoti sudétingus modelius sudaré
tinkamas salygas atsirasti skai¢iuojamajai biologijai (angl. computational
biology) kaip vienai i$ matematinés biologijos discipliny [74, 105]. Modeliai
daznai buna sudétingi dél to, kad nagrinéjamos lygtys yra netiesinés, tad
iSs esmés vienintelis tinkamas budas jas iSspresti yra naudojant skaitinius
metodus [73, 89].

Sis darbas yra artimas skai¢iuojamajai biologijai, nes ¢ia nagrinéjamas

biologiniy procesy, paremty chemotaksiu, modeliavimas.

1.2. Chemotaksis

Zodis chemotaksis yra kiles i§ graiky kalbos. Antrasis démuo taksis
reiskia organizmy judéjima atsizvelgiant i dirgiklius (teigiamus ir neigia-
mus), o pirmasis démuo chemo nusako dirgikliy pobudj. Taigi, chemotaksis
nusako gyvy organizmuy gebéjimg kryptingai judeéti pagal aplinkoje esan-
¢iy cheminiy medziagy gradienta [34]. Yra skiriama teigiamas ir neigiamas
chemotaksis — taip nusakoma, ar judéjimas vyksta gradiento didéjimo, ar
mazéjimo kryptimi. Juntama cheminé medziaga atitinkamai vadinama che-
moatraktantu arba chemorepelentu.

Tokia jvairiy organizmy savybeé jausti chemine aplinkg ir pagal ja ju-
déti pageidaujama kryptimi yra ypa¢ svarbi ju vystymuisi ir islikimui [43,
107]. Keli pavyzdziai, kai chemotaksis vaidina svarby vaidmenj organizmy

gyvenime:

1. Chemotaksis svarbus apvaisinimo [41] ir embriono vystymosi stadijose

(pavyzdziui, gastruliacijos [31] ir nervy sistemos vystymosi metu [82]).

2. Imuninés sistemos lasteliy migracija remiasi chemotaksiu [71, 87]. Ve-
ziniy lasteliy gebéjimas plisti irgi remiasi tais paciais chemotaksio me-
chanizmais [28, 75].



1.3. Chemotaksio rasty stebéjimas

3. Poros suradimas [57], maisto Saltiniy aptikimas ar atvirksc¢iai — gro-
buoniy identifikavimas [16, 111].

Biologiniai ir psichologiniai procesai, reguliuojantys sudétingy orga-
nizmy chemotaksj, néra iki galo aiskus, taciau atlikta daug tyrimy, kuriuo-
se analizuojami mechaniniai ir signalizavimo procesai, paveikiantys jvairiy
bakteriju, ypa¢ E. coli [15], chemotaksj bei chemotaksj vienalaséiy organiz-
my gyvenimo cikle, pavyzdziui, Dictyostelium discoideum [31, 47, 68].

Daznai mikroorganizmai ne tik juda pagal cheminiy medziagy gradi-
entus chemoatraktanto link, bet ir sugeba patys isskirti chemoatraktanto.
Dél sios savybeés judrus mikroorganizmai agreguojasi j lokalius spiecius, kur
ju tankis tampa zymiai didesnis, ir taip formuoja jvairius rastus, matomus

analizuojant ju tankij ir jo kitima erdvéje [73].

E. coli bakterijos geba nesimetriskai atsitiktinai judeéti, kai tiesaus ju-
déjimo laikotarpiai yra pertraukiami momenty, kai bakterija atsitiktinai pa-
sisuka. Matuodamos per tam tikrg laika pajausta vidutinj chemoatraktanto
kiekj sios bakterijos geba valdyti tiesaus judéjimo ir sukimosi momenty kai-
ta ir taip judeéti pageidaujama kryptimi [34, 107].

Bakterijos, augdamos ir judédamos riboto turio uzdarose talpose, daz-
nai formuoja milimetry dydzio rastus. Tokie rastai dazniausiai stebimi prie
kontaktinés linijos ir pavirsiuje [10, 15, 17, 92, 102]. Tokiuose uzdaruose
turiuose, kur klesti bakterijy kolonijos, keliy aktyviy procesy saveika lemia
labai sudétingas dinamines sistemas, kurios vis dar yra prastai supranta-
mos [21, A5]. Kadangi chemotaksis yra vienas i$ ty fenomeny, kuris lemia
rasty formavimasi [34], tai didelis démesys ir daug eksperimentiniy bei teori-
niy tyrimy yra skiriama siekiant suprasti chemotaksj ir jo rasty formavimosi
désningumus [21, 45].

1.3. Chemotaksio rasty stebéjimas

Priklausomai nuo aplinkos salygy deél skirtingy bakterijy koncentra-
ciju erdvéje [90] yra stebimi skirtingi jvairiy bakterijy rusiy, tarp ju ir E.
coli, formuojami rastai [15, 17, 73]. Toks bakteriju saviorganizacijos pro-

cesas dazniausiai stebimas i$ jvairiy pusiy [42]. E. coli bakteriju kolonijy
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1. Ankstesniy tyrimy apzvalga

1.1 pav. Svytin¢iyjy E. coli bakterijy vaizdai, gauti is virSaus fotografuojant
cilindro formos mégintuvélj (Sviesi spalva zymi didesne bakterijuy koncent-
racija). Vaizdai buvo fotografuoti Siais laiko momentais: 5 (a), 20 (b), 40
(c), 60 (d) min. [94].

formuojami rastai ant pusiau kiety pavirsiy yra placiai tirti ir mikrobiolo-
gy, ir fiziky [110]. Judanciy bakteriju populiacija, patalpinta j plona indg
su vandeniu, buvo stebéta eksperimentiskai ir tirta skaitiskai dviejose di-
mensijose [22, 46]. Taip pat neseniai buvo stebimi kintantys laike rastai,
formuojami E. coli bakterijy kolonijy, patalpinty skystyje, jas genetiskai
modifikuojant — suteikiant lux genus — ir fotografuojant sukeliamg Svytéji-
ma, sklindantj i$ cilindro formos mégintuvélio [92, 94].

Svytindiyjy bakterijy struktiiros fotografuotos karta per minute nuo 2
iki 6 valandy laikotarpiais su 1 minutés islaikymu. Taip pat viename kadre
matosi 6-9 cilindro formos meégintuveéliai [93, 94]. Nuotrauky apdorojimui
buvo naudojama programiné jranga ,Image-Pro Express Version 6.3 bei
sio darbo metu sukurta ,,F. Coli Image Analysis®.

1.1 pav. matomi skirtingais laiko momentais gauti svytinc¢iyjy E. coli
bakterijy vaizdai fotografuojant cilindro formos mégintuvelj is virsaus [94],
o 1.2 pav. — fotografuojant iS Sono. 1.3 pav. matomas kintantis laike
svytin¢iyjy F. coli bakterijy vaizdas, gautas matuojant koncentracijas prie
meégintuvélyje esancio skyscio triju faziy (kietas pavirsius-oras-skystis) kon-
takto linijos [93, 94].

Is 1.1 ir 1.3 pav. matoma, kad bakterijy formuojamos strukturos ir
ju dinamika yra sudétingos — stebimi netaisyklingi ir asimetriski didesniy
bakterijy koncentracijy dariniai. Taip pat matoma, kad bégant laikui at-
siranda naujy dariniy, kurie juda j Sonus ir susijungia su kitais. Be viso
to, ziurint j 1.2 pav., akivaizdu, kad didesnés bakterijy koncentracijos yra

stebimos cilindro formos mégintuvélyje esancio skyscio virsuje.
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1.8. Chemotaksio rasty stebéjimas

1.2 pav. Svytin¢iyjy E. coli bakterijy vaizdai, gauti i$ Sono fotografuojant
cilindro formos mégintuvelj dviem skirtingais laiko momentais (Sviesi spalva
zymi didesne bakteriju koncentracija). Vaizdy autorius — Vilniaus univer-
siteto Biochemijos instituto vyresnysis mokslo darbuotojas dr. Remigijus
Simkus.

250
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1.3 pav. Kintantis laike svytinciyjy E. coli bakterijy vaizdas, gautas ma-
tuojant koncentracijas prie mégintuveélyje esancio skyscio triju faziy (kietas
pavirsius-oras-skystis) kontakto linijos (Sviesi spalva zymi didesne bakteriju
koncentracija) [93, 94].
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1. Ankstesniy tyrimy apzvalga

1.4. Taikymas

Matematinis ir kompiuterinis chemotaksio modeliavimas naudojamas
aiSkinantis jvairius procesus, pavyzdziui, gyvuny odos ir kailio rasty forma-
vimasi [29, 67, 77]. Taip pat taikomas aiskinantis vézio lasteliy gebéjima
jsibrauti j audinius [3, 38].

Be to, per pastaruosius du deSimtmecius [uz genais zymeétos bakteri-
jos buvo sékmingai pradétos taikyti kuriant visos lastelés (angl. whole-cell)
biojutiklius [30]. Visos lastelés biojutiklis — tai analitinis zondas, sudary-
tas i$ biologinio elemento, pavyzdziui, i genetiskai modifikuoty bakterijy,
integruoto su elektroniniu komponentu, taip siekiant gauti iSmatuojamag
signala [64]. Visos lastelés biojutikliai buvo sekmingai pritaikyti aptinkant
jvairius aplinkos tersalus, jskaitant dioksinus, endokrinine sistema ardancius
chemikalus ir jonizuojanciaja radiacija [39].

Norint iSspresti problemas, su kuriomis dabar susiduriama, kai ban-
doma pritaikyti visos lastelés biojutiklius praktiniam naudojimui, bakterijy

judéjimo deésniai ir saviorganizacija biojutikliuose turi buti iSsamiai tiriami.

1.5. Chemotaksio matematinis modeliavimas

Nuo pirmujy Keller ir Segel [55] darbuy matematinis modeliavimas
vaidina esmine role bandant suprasti chemotaksio mechanizmus [43].
Yra pasiulytas didelis kiekis matematiniy modeliy, skirty bakterijy
judéjimui ir kolonijy formuojamiems rastams modeliuoti, kurie remiasi
reakcijos-advekcijos-difuzijos lygciu sistemomis [21, 32, 54, 62, 67, 83, 86,
88, 98, 100, 110], taciau Keller ir Segel pasiulyta lygciy sistema islieka
viena i$ dazniausiai naudojamy [22, 33, 43, 49, 60, 70, 80].

Remiantis Keller ir Segel siulymu, bakterijy, chemoatraktanto ir mais-
tinguju medziagy (stimulianty) dinamika modeliuojama matematiskai, gau-
nant netiesiniy diferencialiniy lyg¢iu dalinémis iSvestinémis sistema [17, 55].
Darant prielaida, kad skysta aplinka, kurioje juda lastelés ar organizmas, tu-
ri pakankamai maistingyjy medziagy, galima naudoti dviejy lygciy sistema,
nusakancig kvazinekintancios busenos lasteliy dinamikg ir chemoatraktan-
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1.5. Chemotaksio matematinis modeliavimas

to koncentracija [45, 80, 99, 101]. Lasteliy augimas (gimimas) ir mirimas
daznai ignoruojami darant prielaida, kad procesai vyksta grei¢iau ir trunka

trumpiau negu lastelés gyvena [43, 49, 100].

1.5.1. Bendro modelio pagrindinés lygtys

Pagal Keller ir Segel, pagrindiniai biologiniai chemotaksio procesai gali
buti aprasyti dviejy lygciy sistema (¢t > 0):

T V (D, Vn — h(n,c)nVe) + f(n,c),

1.1)
dc (
5 =V (DVE) + gyln, In — galn, )
kur x ir t nusako erdve ir laika, n(x,t) yra bakteriju koncentracija, c(x,t)
yra chemoatraktanto koncentracija, D, (n) ir D, yra difuzijos koeficientai,
f(n, ¢) nusako lasteliy augima ir mirima, h(n, c) nusako chemotaktinj jautrj,
gp ir g4 nusako chemoatraktanto gamyba ir sunaudojima [55, 100].

1.5.1.1. Lasteliy kinetika

Paprastai daroma prielaida, kad lasteliy augimas f(n,c) yra logistiné
funkcija:

f(n,c) = kin (1 - ﬁ) , (1.2)
kur k; yra konstantinis lasteliu populiacijos augimo greitis [17].

Model;j su tokiu nariu Hillen ir Painter priskiria lasteliy kinetikos mo-
deliui M8 [43].

1.5.1.2. Chemoatraktanto gamyba ir naudojimas

Chemotaksio modeliuose yra naudotojamos jvairios chemoatraktan-
to gamybos funkcijos [43]. Neretai naudojama prisisotinanti pagal lasteliy
tankj funkcija, kuri pasako, kad didéjant lasteliy tankiui, chemoatraktan-

to gamyba mazéja. Michaelis-Menten funkcija daznai naudojama isreiksti
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1. Ankstesniy tyrimy apzvalga

gamybai g, [55, 67, 70]:

N /{:3+n’

gp(n,c) (1.3)
o chemoatraktanto nykimas ar sunaudojimas g,; dazniausiai yra prilygina-
mas konstantai:

ga(n, c) = ku. (1.4)

Koeficienty ko, ks ir ky reiksmes kol kas dar néra tiksliai zinomos [100].

Modelj su tokiu netiesiniu chemoatraktanto gamybos nariu Hillen ir
Painter priskiria netiesiniam signalo kinetikos modeliui M6 [43].

1.5.1.3. Chemotaktinis jautris

Funkcija h(n,c) kontroliuoja lasteliy chemotaktinj atsaka i chemoat-
raktanta. Nuo signalo priklausantis chemotaktinis jautris ir nuo bakterijy
koncentracijos priklausantis chemotaktinis jautris yra dvi pagrindinés che-
motaktinio atsako h(n,c) rusys — atitinkamai modeliai M2 ir M3 pagal
Hillen ir Painter [43].

Tam, kad galéty atkartoti realiuose eksperimentuose stebétas juostas,
Keller ir Segel jvedé tokios formos nuo signalo priklausantj chemotaktinj
jautrj [56]:

k
h(n,c) = = (1.5)

c
Dél to, kad bakterijy kolonijos judéjimas mazéja esant mazoms cheminiy
dariniy koncentracijoms, bei prisisotina esant dideléms cheminiy dariniy
koncentracijoms, Lapidus ir Schiller iSvedé nuo signalo priklausantj chemo-
taktinj jautrj, vadinama receptoriaus chemotaktiniu jautriu, tinkantj E. coli

bakterijoms [62]:
ke

h(n,c) = Tt o

(1.6)

Darant prielaida, kad lastelés erdvéje uzima tam tikra baigtinj turj,
Hillen ir Painter iSvedé ir pasiulé nuo bakterijy koncentracijos priklausantj
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1.5. Chemotaksio matematinis modeliavimas

chemotaktinj jautrj, vadinama turj uzpildanciu [81]:

h(n,c) = kg (1 - ﬁ) . (1.7)

Dar vienas nuo bakterijy koncentracijos priklausantis chemotaktinis jautris
buvo pasiulytas Velazquez [104]:

kg

h(n,c) = P

(1.8)

Paprasciausia forma, chemotaktinis jautris gali buti traktuojamas kaip
nepriklausantis nei nuo chemoatraktanto koncentracijos ¢, nei nuo lgsteliy

koncentracijos n, t. y. h(n,c) yra konstanta: h(n,c) = k.

1.5.1.4. Tiesiné ir netiesiné difuzija

Dauguma chemotaksio modeliy jtraukia lasteliy difuzija, kad buty
modeliuojamas nekryptingas ar atsitiktinis lasteliy judéjimo komponentas.
Tiek lasteliy D, tiek chemoatraktanto D, difuzijos koeficientai dazniausiai
imami nekintantys (konstantos). Taciau netiesiné lasteliy difuzija, priklau-
santi nuo chemoatraktanto ir (arba) lasteliy koncentracijos irgi gali buti

naudojama [43]. Modeliavimui galima imti tokia netiesine funkcija:

n

m

D,(n) = D, <—> , (1.9)
no

kur ng yra maksimalus lasteliu populiacijos tankis (angl. carrying capacity)

(n < ng) [58]. Kai m < 0, tai difuzijos greitis didéja didéjant lasteliy

tankiui, o kai m > 0 — difuzijos greitis mazéja didéjant lasteliy tankiui.

Imant m = 0 gaunama pastovi lasteliy difuzija.

Tiksli difuzijos koeficiento D,, forma, tinkanti E. coli formuojamiems

rastams modeliuoti, néra zinoma [43].

Modelj su netiesiniu lgsteliy difuzijos nariu Hillen ir Painter priskiria

netiesinés difuzijos modeliui M5 [43].
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1. Ankstesniy tyrimy apzvalga

1.5.1.5. Vietinis ir nevietinis jautris

E. coli bakterijos geba aptikti gradientg pajusdamos chemoatraktanto
koncentracijas skirtingais laiko momentais ir pagal tai gali pakoreguoti savo
judéjima. Deél to lasteliy jautris yra nevietinis ir nevietinis gradientas gali
buti naudojamas norint modeliuoti 8Sig juy savybe [44, 78]:

o n

c(r,t) = —— oc(x + po,t)do, 1.10
¥y clot) = i [ el +po (1.10)
kur S"~1 Zymi (n— 1) dimensijos vienetine sferg erdvéje R™ ir p yra spindu-
lys, nusakantis, kokiu atstumu Igstelés ,,ima aplinkos méginius®, norédamos
nustatyti chemoatraktanto koncentracijas. Kai p — 0, tai sis modelis tampa

paprastu modeliu su vietiniu jautriu.

Modelj su nevietiniu gradientu Hillen ir Painter priskiria nevietinio
jautrio modeliui M4 [43].

1.5.1.6. Tiesinis ir netiesinis gradientas

Tiesiné priklausomybé nuo chemoatraktanto gradiento reiksty, kad
imanomi neriboti lgsteliy grei¢iai — o tai néra realistiska, nes lasteles ga-
li pasiekti tik tam tikra ribotg greitj. Tam spresti galima parinkti netiesinio
gradiento funkcijg F. (tokia, kad kai ¢ — 0, gauname tiesinj gradienta) [43].
Galima konkreti sios funkcijos forma bus apibrézta 1.5.3 skirsnyje.

Modelj su netiesiniu gradientu Hillen ir Painter priskiria netiesinio
gradiento modeliui M7 [43].

1.5.1.7. Integruotas ir minimalus modeliai

Modeliuojant bakterijy saviorganizacija cilindro formos meégintuvely-
je esancio skyscio virsutinio pavirsiaus kraste [92-94|, matematinis modelis
gali buti apibréziamas vienoje erdvés dimensijoje. Pakeitus f, g,, g4, Dy, ir
Ve i ankséiau apibréztas reiksmes ir funkcijas, ir pritaikius netiesinio gradi-
ento funkcija F., pagrindinés lygtys (1.1) tampa lasteliu kinetikos modeliu
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1.5. Chemotaksio matematinis modeliavimas

su netiesine chemoatraktanto kinetika, netiesine lasteliy difuzija, netiesiniu

chemotaktiniu jautriu, nevietiniu jautriu ir netiesiniu gradientu:

- ((2)w)-
ot o

-V (h(n, c)nF. (%p C)) + kin (1 — 2) 7 (1.11)

no

dc kon
— =D.A
ot ¢t ks +n

— kyc, x € (0, l), t >0,

kur A yra Laplaso operatorius, formuluojamas vienos dimensijos Dekarto
koordinaciy sistemoje, ir [ yra kontaktinés linijos ilgis, t. y. cilindro formos
megintuvelio lanko ilgis. Darant prielaida, kad R yra spindulys, gaunama,
jog l =27R, x € (0,27 R).

Pagal Hillen ir Painter chemotaksio modeliy klasifikacija, dimensinis
bakteriju populiacijos modelis (1.11) yra sudarytas i$ nuo signalo priklau-
sanc¢io chemotaktinio jautrio (M2), nuo bakteriju koncentracijos priklausan-
¢io chemotaktinio jautrio (M3), nevietinio jautrio (M4), netiesinés lasteliy
difuzijos (Mb5), netiesinés signalo kinetikos (M6), netiesinio gradiento (M7)
ir lasteliy kinetikos (M8) modeliy [43]. O imant paprasciausias funkciju
formas ir atsisakius lasteliy kinetikos nario gaunamas Hillen ir Painter va-
dinamasis minimalus modelis M1 [43]:

M 7 (DyVn — hnVe),

ot (1.12)

0
8—§:DCAc+n—c, x € (0,1), t>0,

kur h yra konstantinis chemotaktinis jautris.

1.5.2. Bendro modelio pradinés ir krastinés sglygos

Turint lygciy sistema, nusakancig lasteliy dinamika, formuluojamas
pradinis-krastinis uzdavinys. Tokj uzdavinj formuluojant reikia apibrézti

pradines bei krastines salygas.

Pradinés salygos apibréziamos nurodant lasteliy bei chemoatraktanto

ir kity dalyvaujanciy medziagy, jei tokiy yra, koncentracijas pradiniu laiko
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1. Ankstesniy tyrimy apzvalga

momentu ¢t = 0.

Krastinés salygos apibrézia lasteliy, chemoatraktanto ir kity medziagy
koncentracijas srities krastuose kai ¢ > 0. Krastinés salygos gali buti keliy
tipy ir priklauso nuo srities krasto bei medziagos elgesio ties tuo krastu [61].
Paprasciausia krastine salyga nusako, kad medziagos koncentracija srities
kraste yra pastovi ir bégant laikui nekinta:

n| .= const, t >0, (1.13)

kur I' yra nagrinéjamos srities krastas.

Tokia salyga gali buti formuojama, pavyzdziui, deguonies dinamika
skystyje, esanc¢iame stikliniame meégintuvélyje, kai mégintuvélio virsus lie-
¢iasi su oru, aprasanciai sistemai. Tokiu atveju galima daryti prielaida, kad

tame kraste deguonies is oro patenka nuolat ir vienodos koncentracijos.

Kituose mégintuveélio krastuose skystis lieciasi su stikliniu mégintuve-
liu, tad turi buti taikomos nepratekéjimo salygos:

A (1.14)
OxIr

Daznai vykstant fizikiniams procesams yra naudojamos kelios sritys su
skirtingomis fizinémis savybémis. Tada sri¢iy sandurose turi buti apibréztos
derinimo salygos, nusakancios medziagos peréjimg iS vienos srities, j kita:
on on

, Di—| =D

on ; 1.15
o+ Oz Ir- 20z >0, ( )

r+’

kur I'” ir I'" yra nagrinéjami atitinkamai pirmos ir antros srities krastai, o
Dy ir Dy yra medziagos difuzijos koeficientai atitinkamai pirmos ir antros
srities terpése. Sios derinimo salygos nusako, kad medziagos srautas vienoje
is sriciy yra lygus tos medziagos srautui kitoje srityje. Kai kuriais atvejais
tokia derinimo salyga tenka taikyti ir aprasant viena sritj, pavyzdziui, jeigu
ta sritis apibréziama su periodiskumu. Tokiu atveju Dy = Dy [8, 93] ir

difuzijos koeficientai gali buti nerasomi.

Vienos dimensijos bakterijy judéjimo modeliavimui palei ilgio [ skritulj,

cilindro formos mégintuvelyje esancio skysc¢io virsutiniame kraste, taikoma
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1.5. Chemotaksio matematinis modeliavimas

butent tokia sri¢iy sanduros (periodiskumo) salyga, kaip krastiné (derinimo)
salyga [8, 93] (t > 0):

n(0,t) = n(l, 1), a—n = 8_71 ,
(91‘ =0 8.T =l (116)
dc Oc

c(0,t) = c(l,t), B leo = Bl

Kaip pradinés salygos imamos nevienoda bakterijy koncentracija ir

nuliné chemoatraktanto koncentracija:

n(x,0) = ng.(z),

c(x,0)=0, ze€l0,1], (1.17)

kur no,(z) zymi pradine (¢ = 0) nevienodai erdveéje pasiskirsciusia bakteriju
koncentracija.

1.5.3. Bendras bedimensis modelis

Norint sumazinti matematinio modelio (1.11)—(1.16) parametry skai-
¢iy, iSvedamas bedimensis matematinis modelis pritaikant tokius bedimen-
sius parametrus [43, 70, 73]:

n ksksc
u=—, v= ,
no ]{IQTLO
. kat . ky
U =—, 1 = x,
s Des (1.18)
D Dn /{71 5 o % P
- Qy = 77, v 7 =7
D.’ ks ks T
kang
X (u,v) h(nou, kanoc/ (ksks)).

" kakyD.

Dél paprastumo bedimensiame modelyje Zymenis galima rasyti be
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1. Ankstesniy tyrimy apzvalga

zvaigzduciy, tad bedimensés pagrindinés lygtys tampa (¢ > 0):

02 (0 -2 (e (511))

+ sau(l — u), (1.19)
o v u
E‘@H(Hmu_“)’ v € (0.1)

kur z ir ¢ nusako bedimensius erdve ir laika, u yra bedimense bakteri-
ju koncentracija, v yra bedimensé chemoatraktanto koncentracija, «, yra
bedimensis bakterijy populiacijos augimo greitis, 5, yra signalo soties ko-
eficientas, x(u,v) nusako bedimensj chemotaktinj jautrj ir s nusako erdveés

ir laiko mastelj.

Vienmatéje Dekarto koordinaciy sistemoje, nevietinio jautrio gradien-
tas gali buti aprasytas taip [43]:

o +p,t) — vz —p,t
9, (e, ) = 2P )va(a; pt)

(1.20)

O netiesinio gradiento, tinkancio F. coli bakterijoms modeliuoti, be-

dimensé forma gali buti imama tokia [43]:

1 sVu
F.(Vv) = ~tanh , 1.21
(7 = raun (£ (121)

kur ¢ yra koeficientas, nusakantis netiesinio gradiento stipruma.

Bedimensiam svytinc¢iyjy E. coli bakterijy kolonijos formuojamy ras-
ty modeliavimui galima naudoti keturis bedimensio chemotaktinio jautrio

funkcijuy x(u,v) variantus [92-94]:

X0
= 1.22
X(ua ’U) (1 + Xav)z’ ( a)
1+ x5
V) = 1.22b
X() = xoy 2 (1.22b)
X(u,v) = xo <1 -2 ) , (1.22¢)
Xy
X0
= . 1.22d
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1.6. Skaitinis modeliavimas

Pirmi du funkcijos x(u,v) variantai (1.22a) ir (1.22b) atitinka nuo
signalo priklausantj chemotaktinj jautri, o kiti du (1.22¢) ir (1.22d) — nuo
bakteriju koncentracijos priklausantj chemotaktinj jautrj [43]. Imant x, =
0, xg — 00, x4 — oo arba x. = 0, gaunamas konstantinis chemotaktinis
jautris x(u,v) = xo.

Krastinés salygos (1.16) transformuojamos i tokias bedimenses lygtis
(t > 0):

w(0,1) = u(1,1), Ou) _Ou ,
al’ x=0 855' =1 (1 23)
ov ov '
W00 =0 Gl T Bl

O pradinés salygos (1.17) transformuojamos atitinkamai j tokias bedi-
menses:
u(z,0) =1+ ¢(x),

v(z,0) =0, zel0,1], (1.24)

kur e(x) yra atsitiktinis erdvinis pasiskirstymas.

1.6. Skaitinis modeliavimas

Kompiuterinis modeliavimas naudojamas jvairiems teoriniams ir prak-
tiniams uzdaviniams spresti, pavyzdziui, modeliuojant biojutiklius [5, 6,
59], drégmes sklidima medienoje [7], cukraus lygio kraujyje savaiminj regu-
liavimasi [9], smugio poveikij trapioms medziagoms [18, 76], deguonies kiekj

kraujyje sutrikus kvepavimui [40] ir kt.

Kompiuterinis modeliavimas ir skaitiniy metody taikymas iS esmés
yra vienintelis tinkamas budas iSspresti Siame darbe pristatytus bakterijy
judéjimo modeliavimo uzdavinius, nes nagrinéjamos lygtys néra tiesinés [73,

89].

Vienas iS placiai naudojamy skaitiniy metody, tinkamuy sSiame dar-
be nagrinéjamoms diferencialiniy lygciy dalinémis iSvestinémis sistemoms
spresti, yra baigtiniy skirtumy metodas [23, 61, 89].

Norint isspresti bakterijy judéjimo modeliavimo uzdavinj baigtiniy

skirtumy metodu, pirmiausia turima diferencialiniy lygc¢iy dalinémis isves-

21



1. Ankstesniy tyrimy apzvalga

tinémis sistema turi buti paversta j skirtuminiy lygé¢iy sistema, kuri po to

sprendziama pasitelkiant programine jranga [23, 89].

Nagrinéjant modelj vienos dimensijos erdvéje, kintamieji x ir ¢ yra api-
bréziami srityje 2 = {0 < x < L,0 <t < T}, kur T yra laikas, iki kurio
modeliuojama. Tada Siy kintamyjy tolydziojo kitimo sritis 2 yra pakeicia-
ma diskreciy tasky aibe €2j,,. Vienas i paprasciausiy ir daznai naudojamy
budy sudaryti diskrecig sritj, tai imti dvi statmenai besikertancias tiesiy Sei-
mas [23, 61], kurios sritj padalija i staciakampius. Tokios tiesés vadinamos
tinklu, o ju sankirtos taskai — tinklo mazgais [23, 61]:

Qpr = {(zi,ty) cx; =hist; =714; i=0,1,..,N;j=0,1,..., M},
(1.25)
kur A ir 7 yra vadinami tinklo zingsniais (h — zingsnis erdvés atzvilgiu, o 7
— zingsnis laiko atzvilgiu). N yra erdveés zingsniy skaicius, N = L/h, o M

yra laiko zingsniy skaicius, M = T/7.

Kiekvienam srities mazgui turi buti sudarytos skirtumines lygtys, ati-

tinkancios pagrindines lygtis arba krastines ar pradines salygas.

Pirmoji iSvestiné erdvés atzvilgiu gali buti kairioji arba desinioji:

on Mg — M-y On o Ml — Nij (1.26)
ox T=T; h ’ ox J::x?' h 7
Antroji isvestiné erdveés atzvilgiu kei¢iama tokiu skirtumu:
2 iy . S
d™n Mt 2145 + Ni—1, (1.27)

Ox? h? ’

Pirmoji isvestiné laiko atzvilgiu gali buti kei¢iama tokiais skirtumais:

On | Miger =Mig 0N iy = Mijo1 (1.28)
ot T ot T
Pirmoji lygtis naudojama, kai naudojama isreikstiné schema, o antroji — kai

neisreikstiné schema.

[sreikstinés schemos ypatumas yra tas, kad skirtuminéje lygtyje esan-
tys taskai issidéste taip, kad virsutinéje eilutéje yra tik vienas taskas. Deél

to Sig funkcijos reikSme galima tiesiogiai iSreiksti naudojant jau zZinomas
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1.7. Chemotaksio rasty lyginimas

ankstesnés eilutés tasky reikSmes. Pagal tokiu budu suformuoty isreikstine
formule apskaiciuojamos funkcijy reikSmés nagrinéjamos eilutés vidiniuo-
se erdves taskuose, o krastiniuose (konturiniuose) taskuose apskaiciuojant
reikSmes naudojamos krastinés arba derinimo salygos. Toliau pereinama
i kita eilute ir tokios iteracijos tesiamos tol, kol apskaic¢iuojamos funkcijy

reikSmeés visuose nagrinéjamo tinklo mazguose.

[sreikstinés schemos algoritma nesunku jgyvendinti programavimo kal-
bomis ir dél to, kad kitam laiko zingsniui rezultata apskaic¢iuoti galima is-
kart, si schema reikalauja palyginti mazai skaic¢iavimo resursy. Taciau si
schema yra stabili tik kai atitinka tam tikras salygas, tad norint ja naudoti
turi buti tenkinama stabilumo salyga, kuri paprasciausiai difuzijos lygciai
yra [89]:

h2
< A
— 2D
kur D yra difuzijos koeficientas. Kadangi tokia salyga turi buti tenkina-

- (1.29)

ma kiekvienai sistemos lygciai, tai norint uztikrinti schemos stabiluma, ga-
li reikti imti labai maza zingsnj laiko atzvilgiu, taip sulétinant uzdavinio
sprendimg. Taip pat verta atkreipti démesj, kad esant papildomy nariy
galimos papildomos butinos salygos [6].

Naudojant neisreikstine schema, virsutinéje eilutéje gaunamas dau-
giau nei vienas taskas ir dél to Siy tasky reiksmiy tiesiogiai apskaiciuoti
neiseina [23, 61, 89]. Dél to sprendziant uzdavinj naudojantis neisreikstine
schema, i$ skirtuminiy lygciy, sudaryty nagrinéjamos eilutés mazgams, su-
daroma lyg¢iy sistema, o ja iSsprendus gaunamos funkeijy reikdmeés. Siame
darbe neisreikstinés schemos nebus naudojamos, dél to jos nebus detaliai

apzvelgiamos.

1.7. Chemotaksio rasty lyginimas

Tiek realiy eksperimenty, tiek modeliuoti chemotaksio rastai gali buti
labai jvairtuis. Literaturoje galima rasti isskiriamas keturias modeliuotyjy
rasty klases [80]:

1. H-sprendimai (homogeniniai) — kai bakteriju populiacija galiausiai
pasiskirsto tolygiai.
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1. Ankstesniy tyrimy apzvalga

2. S-sprendimai (stacionarus) — kai susiformuoja nekintantys laike ras-
tai, t. y. bakterijy populiacija pasiskirsto netolygiai, bet bégant laikui
pasiskirstymas nekinta.

3. P-sprendimai (periodiniai) — kai susiformuoja kintantys laike rastai,

kurie periodiskai pasikartoja.

4. I-sprendimai (nereguliarus) — kai susiformuoja kintantys laike rastai,

kurie periodiskai nesikartoja.

Siame darbe nagrinéty realiy eksperimenty vaizdai (1.3 pav.), pasizymi
nereguliarumu, tad siekiant panasumo ir modeliuojant ieskoma I-sprendimy
klasés vaizdy. Deja, néra zinoma iSsamiy ir formaliy skirtingy formuojamy
vaizdy lyginimo kriterijy. Siame darbe naudojami neformaliis ir formaliis
kriterijai, kokius pasitelkia ir kiti tyréjai [15, 17, 43, 80]: stebéjimai, kad
bégant laikui atsiranda (arba ne) naujy sankaupuy, kurios juda (arba ne)
i Sonus ir susijungia (arba ne) su kitomis sankaupomis, taip pat atsizvel-
giama ] sankaupy skaiciy bei jy storj. Kai kuriuos formalius parametrus
imanoma iSvesti automatizuotai — konkreciai jmanoma suskaiciuoti sankau-
pas horizontaliai (erdvéje) ir vertikaliai (laike), tad toks automatizuotas

skaiciavimas buvo pasitelktas siame darbe.
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2. Svytinéiyjuy bakterijy strukti-
ros formavimosi matematinis mo-

deliavimas

Siame skyriuje pirmiausia pateikiamas bakterijy saviorganizacijos ma-
tematinis modelis, skirtas modeliuoti 1D erdvéje. Po to pasitilomas origi-
nalus 2D modelis, j kurj jtraukiamas deguonies modeliavimas [A4—-A6]. Ga-
liausiai pateikiamas $io naujojo modelio pritaikymas 2D ir 3D erdveéms [A2].

2.1. Bakterijy formuojamy struktury modeliavi-

mas palei apskritimo linijg

Siame darbe nagrinéjamas $vytinéiyjy bakterijy populiacijy judéjimas
ir modeliavimas taisyklingo cilindro formos mégintuvélyje esanciame skys-
tyje. Paprastumo délei, modeliavimy metu daroma prielaida, kad meégintu-
velis yra pilnas skyscio. Tokio cilindro formos mégintuvélio bendra schema
pavaizduota 2.1 pav., o realiy eksperimenty vaizdus panasios formos meégin-
tuveliuose galima matyti 1.1 ir 1.2 pav.

Stebint skirtingai pasiskirsc¢iusios koncentracijos Svytinéiyjy bakteri-
ju formuojamus rastus nedideliame cilindro formos mégintuvelyje, matoma
bakterijy populiacijy tendencija kauptis palei virsutinj skyscio sluoksnio
krasta [92, 94]. Paémus bakteriju koncentracijas nusakancio ryskumo duo-
menis tik ties mégintuvelyje esancio skyscio virsutiniu krastu ir isskleidus j
pseudovienos dimensijos vaizda, kintantj laike, gauname charakteringg pa-
veiksla (zr. 1.2 pav.), nusakantj bakteriju populiacijos elgseng. IS tokio

paveikslo matoma, kad bakterijy populiacijos formuoja didesnés koncent-
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2. Svytinciyjy bakterijy struktiros formavimosi matematinis modeliavimas

2.1 pav. Cilindro formos mégintuvélio struktura.

racijos sankaupas, linkusias atsirasti, judéti i Sonus ir susijungti. Taip pat
galima skaiciuoti bakterijy sankaupy skaiciy vienu laiko momentu, taip tam
tikra prasme charakterizuojant bakterijy suformuota rasta.

Jau buvo parodyta, kad bakterijuy saviorganizacija gali buti nagrinéja-
ma pseudovienoje dimensijoje imant tik mazame cilindro formos mégintuve-
lyje esancio skyscio krasta ties virsutine megintuvélio-skyscio-oro kontakto
linija [92, 94]. Skai¢iuojamasis modelis, leidziantis efektyviai modeliuoti E.
coli bakterijy formuojamus erdvéje ir laike kintancius rastus, buvo pasiu-
lytas [8, 93], kur svytinc¢iuju bakteriju kolonija modeliuojama pasitelkiant
netiesines reakcijos-difuzijos-chemotaksio lygtis. Matematinis modelis bu-
vo formuluojamas pseudovienos dimensijos erdvéje ir buvo isbandyti keli
modelio variantai bei nustatytas minimalus modelis, tinkamas skaitiskai

modeliuoti Svytin¢iyjy E. coli bakterijy formuojamus rastus.

Siulomas modelis [8, 93] gali buti papildomai iSpléstas. Toks iSpléstas
matematinis modelis (1.11)—(1.16) kartu su ji atitinkanéiu bedimensiu mo-
deliu (1.19), (1.23), (1.24) apibréziamas kaip pradinis-krastinis uzdavinys,
besiremiantis netiesiniy diferencialiniy lygc¢iy dalinémis iSvestinémis siste-

ma.

Pagal chemotaksio modeliy klasifikacija, Sis bedimensis bakterijy po-
puliacijos modelis (1.11) yra sudarytas i nuo signalo priklausanc¢io chemo-
taktinio jautrio (M2), nuo bakterijy koncentracijos priklausancio chemo-
taktinio jautrio (M3), nevietinio jautrio (M4), netiesinés lasteliy difuzijos
(M5), netiesinés signalo kinetikos (M6), netiesinio gradiento (M7) ir laste-
liy kinetikos (M8) modeliy [43]. Su tam tikromis parametry reikSmémis
bedimensis modelis (1.19), (1.24) ir (1.23) supaprastéja iki minimalaus che-
motaksio modelio (M1) [43].
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2.2. Bakterijy formuojamy struktury modeliavi-

mas cilindro Soniniame pavirsiuje

Praeitame poskyryje minétas modelis, skirtas lasteliy koncentracijy
kitimui pseudovienos dimensijos erdvéje modeliuoti. Taciau realiy eksper-
imenty procesai vyksta trijose dimensijose, dél to reikia modelj iSplésti i
daugiau dimensijy.

Atsizvelgiant j Siame darbe nustatyta minimaly modelj (4.3), tinkama
svytin¢iyjy E. coli bakterijy kolonijy formuojamiems rastams pseudovie-
nos dimensijos erdvéje modeliuoti, Sis modelis pritaikytas cilindro formos

meégintuvélyje esancio skyscio Soninio pavirsiaus plotui modeliuoti.

Nagrinéjamas bakterijy saviorganizacijos modelis yra paremtas
reakcijos-difuzijos-chemotaksio lygtimis, kuriose Svytinciyjy bakterijy
reakcijos narys yra logistiné augimo funkcija [8, 93]. Kokia galima Sio
nario buvimo priezastis? Ziurint bendrai, yra zinoma, kad neskaitant che-
motaksio, bakterijos gali reaguoti | aplinka mirdamos arba besidalindamos
(t. y. besidaugindamos) [20, 21, 72]. Sis procesas gali buiti modeliuojamas
logistine augimo funkcija, kurioje lokalus bakterijy tankis pazymeétas V:

W -5, 2.1)
¢ia rp; yra augimo greitj nusakanti konstanta ir K nurodo aplinkos talpa
(angl. carrying capacity) arba kitaip sakant — didziausia bakterijy kiekj,
kuris gali iSgyventi sistemoje. Jeigu bakterijy tankis yra mazesnis negu K,

tai populiacija auga. Jeigu tankis didesnis negu K — mazéja.

Standartiniu atveju bakterijy augimo greitis 75, yra apie 1 h7%, t. .
simtus karty mazesnis skaicius negu yra Svytinciyjy bakterijy mégintuvely-
je, t. y. apie 0,02 s [93]. Tam, kad buty jmanoma paaiSkinti $j nesuta-
pima, galima daryti prielaida, kad lastelés nemirsta, bet laikinai pereina j
pasyvia, nesvytincia ar smarkiai maziau $vytincia busena [A5]. Toks svyte-
jimo ,jsijungimas® ir ,iSsijungimas® modeliuojamas ,jsijungusiy® bakterijy
logistine augimo funkcija. Dél to galima nagrinéti klasikine populiacijos au-
gimo lygtj [72] modeliuojant lokaly aktyviy bakterijy augima. Siame mode-
lyje detalus ,,jsijungusiy” ir ,,iSsijungusiy® bakterijy balansas néra tiesiogiai
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apibréziamas ir modeliuojamas.

Tokiu atveju maistas (elektrony donoras) ir deguonis (elektrony ak-
ceptorius) yra naudojami bakteriju kaip energijos Saltiniai logistiniam ,,jsi-
jungusios® populiacijos dalies augimui. Tad persijungimas tarp ,jsijungu-
siy” ir ,,iSsijungusiy” buseny turi buti reguliuojamas pagal aplinkos talpos
parametra, kuris pagal apibrézima turéty buti funkcija, priklausanti nuo
lokalaus energijos resursy kiekio. Aplinkos talpos parametro priklausomy-
bés nuo resursy funkcija néra zinoma, tad Siame darbe nagrinéjamos dvi

galimybés:

1. Aplinkos talpa K nepriklauso nuo deguonies (O2) koncentracijos.

2. Tarp aplinkos talpos K ir deguonies (Os) koncentracijos yra tiesiné

priklausomybeé.

Tiesiné priklausomybeé tarp aplinkos talpos ir riboty resursy buvo nagrinéeta
kai kuriuose populiacijos augimo modeliuose [50, 53]. Tai ne pirmas kartas,
kai deguonis jtraukiamas j bakteriju judéjimo modeliavima [22, 46, 84, 95,
102], taciau tolimesniuose skirsniuose pristatomas modelis yra originalus ir
pirma karta pasiulytas autoriaus kartu su bendraautoriais [A5].

2.2.1. Modelis, kai aplinkos talpa nepriklauso nuo deguo-

nies koncentracijos

Matematinis bedimensis modelis, skirtas bakterijy strukturos forma-
vimuisi, kai aplinkos talpa nepriklauso nuo deguonies koncentracijos, mo-
deliuoti, buvo apibréztas taip [8, 93]:

% = DAu — xV (uVv) + sau (1 — u),

B y (2.2)
E_AU+S(1+BUU_U)’

kur A yra Laplaso operatorius Dekarto koordinaciy sistemoje, z ir y nusa-
ko bedimense erdve (atitinkamai cilindro Soninio pavirsiaus ilgj bei cilind-
ro aukstj), ¢ nusako bedimensj laika, u(z,y,t) nusako bedimense bakteriju

koncentracija, v(z,y,t) nusako bedimense chemoatraktanto koncentracija,
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2.2. Bakterijy formuojamy struktury modeliavimas cilindro Soniniame pavirsiuje

D yra bedimensis bakterijy difuzijos koeficientas, x — bedimensis chemo-
taktinis jautris, «,, — bedimensis bakterijy populiacijos augimo greitis, 5, —
signalo soties koeficientas ir s nusako bedimensj erdves ir laiko mastelj. Visi
koeficientai buvo laikomi nekintanciais laike [43, 80].

Modelyje (2.2) daroma prielaida, kad néra rysio tarp augimo ir de-
guonies koncentracijos. Tai reiksty, kad deguonis néra ribojantis veiksnys,

lemiantis peréjima tarp ,jsijungusiy® ir ,iSsijungusiy“ bakterijy buseny.

Prie (2.2) lygciu sistemos pridéjus pradines bei krastines salygas gau-
namas matematinis modelis, skirtas bakterijy judéjimui palei cilindro Soninj

pavirsiy modeliuoti:

u(z,y,0) =14+¢€(z,y), v(r,y,0)=0, (z,y)€]0,1]x]0,h],

ou ou

v ov .
U(()?y;t) - u(l,y,t), % 20 - % lev Yy € [Oah]v te (07 T]v
ou _ Ou oo _ Ov

— = — = — = — =0, €10,1], te(0,7],
3y‘y_0 3y‘y_h ay‘y_o 0y‘y_h ze[01] (0.7]

kur e(z,y) yra atsitiktinis dydis, pasiskirstes pagal Gauso skirstinj kurio
vidurkis — 0, o standartinis nuokrypis — 0,1, h yra cilindro aukstis, o T" —
bedimensé proceso trukme.

2.2.2. Modelis, kai aplinkos talpa priklauso nuo deguonies

koncentracijos

Siekiant skaitiskai modeliuoti ir pseudovienos dimensijos rastus, kin-
tancius laike, ir 2D cilindro Soninio pavirsiaus rastus, kurie buty panasesni
i realiuose eksperimentuose stebimus, 2 dimensiju modelis (2.2)—(2.3) is-

pléstas papildoma deguonies lygtimi, modeliuojancia deguonies dinamika:
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ou u

i DAu — xV (uVv) + sou (1 - 5) ,

Ov u

w_ . _ 2.4
ot U+S<1+ﬁvu v)’ .
do

5 D,Ao — s\u,

kur o(z,y,t) yra deguonies koncentracija, D, yra bedimensis deguonies di-
fuzijos koeficientas, A nusako bedimensj deguonies suvartojimo greitj, o kity
parametry reikSmeés yra tokios pacios kaip (2.2) lygciy sistemos. Verta pa-
stebeéti, kad (2.2) lygciu sistema yra specialus (2.4) sistemos atvejis, kai
o(z,y,t) = 1. Siame modelyje atspindima tiesiné aplinkos talpos priklauso-
mybé nuo deguonies koncentracijos. Taip pat daroma prielaida, kad deguo-
nis sklinda skystyje ir jo naudojimas yra tiesiogiai proporcingas bakterijy
populiacijos tankiui.

Prie (2.4) bei (2.3) pridéje trukstamas pradines bei krastines salygas:

o(z,y,0) =00, (z,y) € [0,1] x [0, h],

do do
O(O7y’ t) - 0(17y7t)7 % 20 - % ot y e [07 h]a te (OvT]v (25)
do
0y yo =0, o(x,h,t)=09, x€]0,1], te€(0,T],

gauname matematinj modelj, skirta bakterijy judéjimui palei cilindro Soninj
pavirsiy, kai deguonis patenka j sistemg iS virsaus, bakterijos naudoja de-
guonj ir taip deguonies kiekis apriboja bakterijy dauginimasi, modeliuoti.
Cia 0p yra bedimensé deguonies koncentracija.

2.3. Modelio pritaikymas dvimatei ir trimatei

erdvéms

Daugeliu atvejy E. coli bakterijy kolonijy formuojamy rasty tyrimai
apsiriboja analize vienoje arba dviejose erdves dimensijose, kur dazniausiai
stebimos didesnés bakterijy koncentracijos sritys ir juostos. Neseniai trijy

dimensijy rastai, sudaryti besiagreguojanciy bakterijy, buvo modeliuojami
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remiantis turj uzpildanc¢iu Keller-Segel modeliu ir buvo gauti nauji rastai,
saviti 3D erdvei, pavadinti P-pavirsiais [91]. 3D modeliavimas taip pat buvo
naudojamas tiriant aktyvumo paveikta faziy atsiskyrima uzdarose aktyviy
daleliy koncentracijose ir buvo identifikuoti svarbus skirtumai tarp atvejy
2D ir 3D erdvese [97].

2.1 poskyryje buvo pristatytas modeliavimas pseudovienoje dimensijo-
je, leidziantis modeliuoti bakterijy formuojamus rastus palei cilindro formos
meégintuvélyje esancio skyscio virsutinio pavirsiaus krasta. Toliau (2.2 po-
skyryje) modelis buvo ispléstas 2D erdvei ir buvo pasiulytas originalus mo-
delio isplétimas, tinkamas bakterijy judéjimo palei cilindro formos meégintu-
vélio Soninj pavirsiy ypatumams modeliuoti [A5]. Nors maistingyju medzia-
gy dinamikos modeliavimas kartu su bakterijy judéjimu daznai yra ignoruo-
jamas [33, 43, 80, 99], tolesniuose skyriuose parodoma, kad modeliuojant
svytin¢iyjy E. coli bakterijy judéjima j modelj verta jtraukti maistingasias
medziagas (Siuo atveju — deguonj) [A5].

Sio poskyrio tolesniuose skirsniuose pristatomas bakterijy saviorgani-
zacijos matematinis modelis yra pritaikytas 3D erdvei taip, kad tikty mo-
deliuoti cilindro formos meégintuvélyje esanciy Svytinciyju E. coli bakterijy

kolonijy formuojamas strukturas.

Kadangi 3D modelio skaitiniai eksperimentai reikalauja daug skaiciavi-
mo resursy ir dél to uztrunka ilgai, toliau parodoma, kaip galima sumazinti
modelio erdvés dimensijy skai¢iy, gaunant atitinkamus 1D ir 2D modelius.

Svytin¢iyjy E. coli bakterijy judéjimas ir rasty formavimas nagriné-
jamas cilindro formos mégintuvélyje, pripildytame skyscio. Darant prielai-
da, kad aktyviy lasteliy skaicius yra tiesiogiai proporcingas aptinkamam jy
svytéejimui, bakterijy saviorganizacija gali buti modeliuojama nagrinéjant
svytinciyju lasteliy dinamika [93].

Mégintuvélis modeliuojamas kaip taisyklingas apskritas cilindras.
2.1 pav. pavaizduota cilindro formos mégintuvélio struktura, kur r ir A
yra atitinkamai cilindro spindulys ir aukstis. Paprastumo délei, daroma
prielaida, kad skystis uzpildo visg cilindra.
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2. Svytinciyjy bakterijy struktiros formavimosi matematinis modeliavimas

2.3.1. Pagrindinés lygtys

Atsizvelgiant | 2.2.2 skirsnyje pateikta bedimensio modelio iSplétimag
deguonies dinamikos lygtimi, prie dimensiniy (1.1) lygé¢iy pridéjus deguonies

dinamikos lygtj gaunama:

Z—Z — DyAn— Y (h(n, &)nVe) + f(n, s),
% = DCAC + gp(na C)” o gd(”’ 0)07 (26>
%:DSAS—hs(n,s), xeQCR" t>0,

kur A yra Laplaso operatorius, x ir £ nusako erdve ir laika, m nusako erdvés
dimensija, s(x,t) yra maistinguju medziagy koncentracija, Dy yra difuzi-
jos koeficientas (dazniausiai imamas nekintantis, t. y. konstanta), hs(n, s)
nusako maistingyjy medziagy vartojima, kiti parametrai — kaip apibreézta
(1.1).

Neseniai buvo parodyta, kad lasteliy jautrumo chemoatraktantui funk-
cija galima laikyti nepriklausanc¢ia nuo chemoatraktanto koncentracijos [8],
tad h(n,c) gali buti laikoma konstanta, t. y. h(n,c) = k.

Lasteliy augimo funkcija dazniausiai imama logistinés formos, t. y.
f(n,s) = kan(1l — n/k), kur ko yra lasteliy populiacijos augimo greitis ir
k nusako aplinkos talpa [33, 43, 45, 80, 83]. Nors ky ir k daznai buna
konstantos, Siame darbe parodoma, kad atvejis, kai £ modeliuojamas tiesine
funkcija, priklausancia nuo maistingyjy medziagy koncentracijos, t. y. k =
kss, yra tinkamesnis. Tiesiné priklausomybé tarp aplinkos talpos ir riboty
resursy buvo nagrinéta kai kuriuose populiacijos augimo modeliuose [50,
53].

Chemoatraktanto gamybos funkcija ¢ia imama Michaelis-Menten for-
mos, gy(n,c) = ka/(ks +n) [55, 67, 70], o chemoatraktanto nykimas (su-
naudojimas) imamas tiesinis, gq4(n,c) = kg, kur kg yra konstanta [43].

Cia daroma prielaida, kad maistingyjy medziagy naudojimas h(n,s),
yra tiesiogiai proporcingas lasteliy populiacijos tankiui, hg(n,s) = krn. Pa-
nasus variantas buvo naudojamas tiriant iStirpusio deguonies naudojimo

greitj skirtingose bioreaktoriui tinkamose lastelése [52], bei kai kuriuose po-
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puliacijos augimo modeliuose [50, 53].

[terpus konkrecias h, f, gp, gq ir h, iSraiSkas j (2.6) sistema, gaunamas
toks lgsteliy populiacijos kinetika nusakantis modelis su lygé¢iy sistema:

on n

oc kan

- _ 2.7
5 D.Ac + —— kgc, (2.7)
Js

E:DSAS—]{W?’L, XEQ, t>0,

kur k; yra chemotaktinis jautris, ko yra lasteliy populiacijos augimo greitis,
ks nusako lasteliy koncentracija, jeigu nusistovéty pusiausvyra, k4 ir k5 nu-
sako chemoatraktanto gamyba, kg ir k7 yra atitinkamai chemoatraktanto ir
maistingyjy medziagy vartojimo greiciai, o kiti zymeéjimai yra tokie patys,
kaip ir (2.6). Laikoma, kad visi parametrai yra nekintantys ir teigiami.

Darant prielaida, kad meégintuvélis yra taisyklingas cilindras, matema-
tinis modelis cilindre (erdvéje ) gali buti apibréztas naudojant cilindrines

koordinates:
x = (p, ¢, 2),
Q= (0,) x (0,27) x (0, h),
10 oF 1 9°F O*F
AF = —— [ p— -z 47
pOp (pap) 2og2 922

kur r ir A yra cilindro €2 spindulys ir aukstis, kaip parodyta 2.1 pav.

(2.8)

2.3.2. Pradinés ir krastinés salygos

Pradinés (esant laikui ¢t = 0) bakteriju, chemoatraktanto ir maistinguy-
ju medziagy koncentracijos gali buti ne vienodai pasiskirsciusios:

n<p7§07270) :n()X(p7907Z)7 C(p79072/70) :COX(p7 ©, Z)a (2 9)
s(p,,2,0) = sox(psp, 2),  (psp,2) €[0,7] x [0,27) x [0, A,

kur ngx(p, ¢, 2), cox(p, @, z) ir sox(p, ¢, z) nusako pradines (¢ = 0) atitinka-
mai bakterijy, chemoatraktanto ir maistingyjy medziagy koncentracijas.
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2. Svytinciyjy bakterijy struktiros formavimosi matematinis modeliavimas

Nepratekéjimo salyga (¢ > 0) yra taikoma meégintuvélio apacioje:

on dc Os
% =0 - 07 & =0 - 07 & =0 - 07 (/07 90) S [0,7"] X [0727T) (210)

Virsuje skystis lieciasi su atmosfera, turinéia maistingujuy medziagy,
pvz., deguonies. Sudarant modelj, daroma prielaida, kad maistingyjy me-
dziagy koncentracija virsuje yra pastovi ir nuolatiné, o bakterijoms ir che-

moatraktantui taikoma nepratekéjimo salyga:

on Jdc
92, =0 5, =0 sleeht)=so, (pp)€[0,r] x[0,27).
(2.11)

kur sy yra konstanta, nusakanti maistingyjy medziagy patekima.

Dél cilindro formos mégintuvélio testinumo palei azimuto koordinate,

periodiskumo salygos naudojamos ¢ kryptimi (¢t > 0):

n(p,0,z,t) =n(p,2m, 2,t), c(p,0,2,t) = c(p,2m, z,1),
s(p,0,z,t) = s(p,2m, 2, t),
on on Oc
% =0 B % p=2r" %
(p,z) €10,7] x [0, Al

oo
=0 n 8@ <p=271"’ (9(,0

0 (2.12)
=0 - 8g0 4,0:271"’

Meégintuveélio Soninio pavirsiaus nepralaidumas ir centriné simetrija le-

mia tokias krastines salygas:

Ol o %l —o B o, (p2) e [0,20) x [0,4].
app:r

9plp=r plp=r

on(0 t on(0 t
7’L( P % ): TL( 7S0+7T7Z7 >7 n(O,gO,Z,t):n(O,(,O—I—ﬂ',Z,t),

dp dp
(2.13)
t t
86(0,5[;),2, ) _ oc(0, @a-;mz, )’ (0,0, 2,t) = c(0,p + , 2, 1),
85(0,52, 2,t) 65(07903-;7T, z,t)7 s(0,,2,t) = (0,0 + T, 2, 1),

(p,2) €[0,7) x [0, h)].
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2.3.3. Bedimensis modelis

Norint sumazinti pagrindiniy parametry skai¢iy, esantj matematinia-
me modelyje (2.7), (2.9)—(2.13), i8vedamas bedimensis matematinis mode-
lis [43, 70, 73].

Bedimensis modelis gali buti iSvedamas imant:

n k?5]€60 ]C38
v = 0= ——

v ny’ kang’ no’
k k.
£ =ket, p" =/ Zp =g, = 362,
¢ ¢ (2.14)

D o_ D, p - Ds k1ksng ke

w Dca o Dca —k5k6Dc7 u ]f(;’
ﬁv @7 o k7k37

ks ke

kur ny nusako lasteliy koncentracija, jeigu nusistovéty pusiausvyra. Kai ap-
linkos talpa modeliuojama tiesine funkcija, priklausancia nuo maistingyjy
medziagy koncentracijos (kss), tai lasteliy koncentracija nusistovéjus pu-
siausvyrai yra tiesiogiai proporcinga maistingyjy medziagy koncentracijai
Sg, esanciai palei virsutinj pavirsiy, ng = k3so.

Zymeéjimuose atsisakius zvaigzdudiy, bedimensio modelio pagrindinés
lygtys tampa:

ou u

i Dy, Au— xV (uVv) + ayu (1 — 5) :

ov u

% ot e 2.15)
% = DoAo —u, (p,¢,2) € (0,R) x (0,2m) x (0, H), ¢>0,

kur u yra bedimensé bakterijy koncentracija, v yra bedimensé chemoatrak-
tanto koncentracija, o yra bedimensé maistingyjy medziagy koncentracija,
o, yra bedimensis bakterijy populiacijos augimo greitis, 3, yra signalo so-
ties koeficientas, 7, yra bedimensis maistingyjy medziagy vartojimo grei-
tis, R ir H yra santykiniai cilindro spindulys ir aukstis, R = r\/m,

H = hy/kg/De.
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2. Svytinciyjy bakterijy struktiros formavimosi matematinis modeliavimas

Pradinés salygos (2.9) jgauna tokia bedimense forma:

u(ﬂ? P, 2, O) = uOX(ﬂ? 2 Z)? U(pa ¥ <, O) = UOX(pa ®, Z)?

(2.16)
O(p, 90’270) = 00X(ﬂ7 ¥, Z)’ (p7§0>z) S [O7R] X [0727() X [O7H]7

kur uox(p, @, 2) = nox(p, ¢, 2) /10, vox(p, v, 2) = kskecox(p, @, 2)/(kang) ir
OOX(p7 @, Z) - ]{350){(,{),@0,2)/%0.

Krastines salygos (2.10)—(2.13) transformuojamos j tokias bedimenses
lygtis (¢ > 0):

ou ov 0o
& z=0 N O’ & z=0 - O, % z=0 B O, (217)
(p,p) €10, R] x [0, 27),

ou ov

92leen =0 Fly =0 cle D) =00, (2.18)

(0, ) € [0, B x [0, 2m),

u(p,0,z,t) = u(p, 2w, z,t), v(p,0,2,t) =v(p,2m, z,1),

o(p,0,z,t) = o(p, 2w, z,1),

ul _0Ou v _ v (2.19)
0ple=0  Oplp=2r"  Ople=0  dplp=2r"

do 0o

e _ Yo i

Iple=0  Ople=2n’ (p,2) € [0, R] > [0, H],
8_,0‘sz_0’ (9_P)p=R_O7 3_p‘p=R_O’

(p,2) €10,27) x [0, H],

0u(0,,2,t) _ u(0, o+, 2,t) w(0, 0, 2,8) = u(0, o + 7, 2, )

op dp 7
(2.20)
t t
81}(0,(;;,2, ) _ 81)(0,908—; T, 2, ), v(0,¢,2,t) =v(0, 0+, 2,1),
t t
80(0,5;, 2,t) _ 900, 90(;; T, 2, )7 0(0, 0, 2,t) = 0(0, 0 + T, 2, 1),

(p,2) €10,m) x [0, H].
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2.3.4. Populiacijos dinamika virsutiniame cilindro sluoks-

nyje

Bakterijy populiacijos dinamika virsutiniame cilindro formos mégin-
tuvélyje esancio skyscio sluoksnyje gali buiti modeliuojama naudojant 3D
matematinj modelj (2.7), (2.9)—(2.13) bei ji atitinkantj bedimensj modelj
(2.15)—(2.20). Taciau kompiuteriniai skai¢iavimai, reikalingi 3D modelio
skaitiniams eksperimentams gauti yra labai reiklus skai¢iavimo resursams
ir laikui. Dimensijy mazinimas yra plac¢iai naudojamas norint greiciau ir

efektyviau gauti skaitiniy eksperimenty rezultatus [98].

Norint modeliuoti bakterijy populiacijos dinamika virSutiniame cilind-
ro formos mégintuvélyje esancio skyscio sluoksnyje, matematinis modelis
gali buti apibréztas polinése koordinatése 2D erdvéje, t. y. skritulyje [Al].
Dél to, kad maistingujuy medziagy koncentracija virsuje yra pastovi (t. y.
tolygi, s(p, v, h,t) = so ir o(p, v, H,t) = 0p), maistinguju medziagy dinami-

ka gali buti ignoruojama.

Kadangi aplinkos talpa modeliuojama tiesine funkcija, priklausancia
nuo maistingyju medziagu koncentracijos (kss lygtyse (2.7)), ir dél prie-
laidos ng = kssg lasteliy augima aprasantis narys ken(1 — n/(kss)) supa-
prastéja iki ken(1 — n/ng), o atitinkamas bedimensis narys a,u(l — u/o)
priartéja prie a,u(1 —u). Tad bakteriju populiacijos dinamika palei taisyk-
lingo cilindro formos mégintuvélyje esancio skyscio virsutinj pavirsiy gali
buti aprasoma tokiomis pagrindinémis lygtimis, formuluojamomis polinéje

koordinaciy sistemoje:

@ = D,Au — XV (uVU) + ayu (1 - U) )
gfj . (2.21)
E:Av—i—l—}-@;u—v? (p,gp)e((),R)X(O,%T), t>0,

kur A yra Laplaso operatorius polinése koordinatése p ir ¢, o u ir v — dviejy
parametry (p ir ¢) funkcijos.

Pradinés salygos (2.16) jgauna tokia forma:

u(p, 2 0) = UOX(p7 90)7 'U(p7 ¥, O) = UOX(p7 gp), <p7 SD) € [07 R] X [07 271')
(2.22)
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Krastineés salygos (2.17)—(2.20) supaprastinamos j tokias lygtis (¢t > 0):

u(p,0,t) = u(p, 2w, t), v(p,0,t) = v(p,2m,t),

ou ou v ov (2.23)
a = . ) a = . ) P € [07 R]v
8(,0 =0 8g0 p=2m 8(,0 =0 8g0 p=2m

ou v

- = — = 2

ap )p—R ) ap‘p—R 0; NS [07 77)7

ou(0,p,t)  Ou(0,p+ m,t)
= , uw(0,p,t) =u(0,0+m,t),
9 o5 (0,9,t) = u(0, ¢ ) (2.24)
ov(0,p,t)  0v(0,p+ 7, t)
ap ap Y U(()? 907 ) U(O7 QO + Tr? )7
€ [0,m).

2.3.5. Populiacijos dinamika virsutinio cilindro sluoksnio

kraste

Stebint skirtingy Svytincéiyjy bakteriju koncentracijos pasiskirstymuy
formuojamus rastus nedideliame cilindro formos meégintuvélyje, matoma
bakterijy populiacijy tendencija kauptis palei virsutinj cilindro sluoksnio
krasta 1.1 ir 1.2 pav. bei [92, 94]. Bakteriju saviorganizacija palei cilindro
virsutinio sluoksnio krastag buvo matematiskai aprasyta ir skaitiskai nagri-
néta 1D erdvéje [8, 93].

Bakterijy populiacijos dinamika virsutinio cilindro sluoksnio kraste ir-
gi gali buti modeliuojama naudojant 3D matematinj modelj (2.15)—(2.20)
(imant p = R, z = H) bei 2D matematinj modelj (2.21)-(2.24) (imant
p = R). Tadiau siy modeliy erdvés dimensijuy skai¢iy galima sumazinti iki
vienos.

Kai nagriné¢jame populiacijos dinamika palei virSutinio cilindro sluoks-
nio krasta, lasteliy ir chemoatraktanto judéjimas spindulio kryptimi gali
buti ignoruojamas deél to, kad palei krasta naudojama nepratekeéjimo salyga
(p = R modelyje (2.15)—(2.20)).

Bakteriju populiacijos dinamika palei virSutinj taisyklingo cilindro
sluoksnio krasta gali buti aprasoma naudojant tokias pagrindines lygtis,
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formuluojamas vienoje polinéje koordinatéje ¢:

ot~ "R2a2 “Rop \Map ) T ! (2.25)
Ov 1 0% U '

v, @€ (0,2m), t>0,

—_— = — _|_ .
ot R20¢? 1+ Byu
kur w ir v yra vieno erdvés parametro ¢ ir laiko parametro ¢ funkcijos.

Pradinés salygos (2.22) supaprastinamos iki tokiu:

u(p,0) = uox(), v(p,0) =vox(p), € [0,2m). (2.26)

Krastinés salygos igyja tokia forma (¢t > 0):

u(0,) = u(2m,1), 0(0,1) = v(2r, 1),
ou B ou ov B ov

(2.27)
% p=0 % p=2r % p=0 %L:%'

Kai bakterijy saviorganizacija modeliuojama palei apskritima pseudo-
vienoje dimensijoje, tai ilguminé analizé dazniausiai yra suprantamesné ir
paprastesné nei azimutineé [8, 93, 94]. 1D matematinis modelis (2.25)—(2.27)
gali buti performuluotas pakei¢iant azimutinj parametra ¢ j ilgio parametra

x imant x = pR:

Ou _p0u 0 ( oY (1—u)
ot~ orr Xoz \Yoz ) T\
o 0% U

— = — 0,L), t>0
5 8x2+1+ﬁvu v, x€(0,L), :

(2.28)

kur u ir v yra vieno parametro x funkcijos. L yra bedimensis erdvés ilgis,
t. y. apskritimo ilgis L = 27 R = 27r\/k¢/ D, kur r yra dimensinis cilindro
spindulys, kaip parodyta 2.1 pav.

Pradinés (2.26) ir krastinés (2.27) salygos jgauna tokig forma:

uw(z,0) = ux(z), v(z,0)=wve(z), x€][0,L), (2.29)

39



2. Svytinciyjy bakterijy struktiros formavimosi matematinis modeliavimas

u(0,2) = u(L. 1), v(0.1) = v(L.1).
ou oo o
Orle=0  Oxla=1" Oxle=0 Ox

(2.30)

, t>0.
=L

Matematinis modelis (2.28)—(2.30) yra sekmingai taikomas nagrinéjant
svytinciyju E. coli bakterijy saviorganizacija palei cilindro formos meégintu-
vélyje esancio skyscio virsutinj krasta [8, 26, 93].

Siame darbe pagrista, kad $is 1D modelis yra specifinis bendresnio 3D
matematinio modelio (2.15)—(2.20) atvejis.

2.3.6. Populiacijos dinamika cilindro Soniniame pavirsiuje

Bakterijy populiacijos dinamika cilindro Soniniame pavirsiuje gali buti
modeliuojama naudojant 3D matematin} modelj (2.15)—(2.20) (imant p =
R). Lasteliuy, chemoatraktanto ir maistingyjy medziagy judéjimas spindulio
kryptimi gali buti ignoruojamas dél to, kad palei cilindro krasta naudojama
nepratekéjimo salyga (p = R modelyje (2.15)—(2.20)).

Bakterijy populiacijy dinamika palei cilindro Soninj pavirsiy gali bu-
ti aprasoma lygtimis (2.15)—(2.19) pakei¢iant parametra p konstanta R ir
darant prielaida, kad funkcijos u, v ir o turi du parametrus: ¢ ir z. Ka-
dangi cilindro Soninis pavirsius yra staciakampis, atitinkamas matematinis

modelis gali buti apibréztas Dekarto koordinaciy sistemoje.

Matematinis modelis (2.15)—(2.19), apibréztas 2D erdvéje [0,27) X
[0, H], gali buti transformuojamas j modelj, apibrézta Dekarto koordinaciy
sistemoje, erdvéje [0, L] x [0, H], pakeiciant azimutinj parametra ¢ j ilguminj
parametra x, x = Ry ir islaikant auksc¢io parametra h nepakeista.

Bakterijy saviorganizacija cilindro Soniniame pavirsiuje gali buti apra-

syta Dekarto koordinaciy sistemoje analogiskai (2.15), imant tinkama erdve
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ir Laplaso operatoriy:

@_D @_*_@ _ 3 @ _}_2 @ + <1_2)
ot U\ oz 922 X ox u@x 0z u&z Gutt o/’

@_820+82@+ u
ot 0x? 022 1+ Byu v

do 0% 0%
E_ O(@—F@)_f%ua (l’,Z)G(O,L)X(O,H), t>07

(2.31)
kur w, v ir o yra dvieju kintamujy (z ir z) funkcijos, L yra bedimensis
modeliavimo erdves ilgis, t. y. apskritimo ilgis, ir H — bedimensis cilindro

aukstis, L = 27 R = 2nr\/k¢/D., H = hy/k¢/D..

Pradinés salygos (2.16) jgauna tokia forma (¢ = 0):

u(z, z,0) = upx(z, 2), v(z,2,0) = vz, 2),

(2.32)
o(x,2,0) = oox(z,2), (v,2)€[0,L]x[0,H].

Krastines salygos (2.17)—(2.19) transformuojamos j tokias lygtis (¢t >

0):
Oz - 9 = oo = L 2.
0z |2=0 0’ 0z | 2=0 O’ 0z | z=0 07 ve [07 ]’ ( 33)
ou ov
Dol 7 Dzleen H.t) = L 2.34
5 | 0, i 0, o(x,H,t)=09, x€]|0,L], (2.34)

(0, z,t) = u(L, z,t), v(0,2,t) =v(L,2,t), 0(0,2,t) = o(L, z, 1),

Qui - _Oup vy _Ovp o Oop Do) (2.35)
0x lz=0 0x lz=L 0x lz2=0 0x lz=L 0x lz=0 0x lz=L
z € [0, HJ.

2.2 poskyryje buvo pateiktas 2D modelis, kai modeliuojamas bakterijy
judéjimas cilindro Soniniame pavirsiuje (2.3), (2.4), (2.5). Jame buvo nau-
dojamas bedimensis erdve ir laika nusakantis parametras s, kuris kartais

naudojamas [67], o kartais — ne [43]. Verta pastebéti, kad §j parametra s
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2. Svytinciyjy bakterijy struktiros formavimosi matematinis modeliavimas

galima jvesti j Siame poskyryje nagrinétas lygtis atlikus pakeitima:
, P =, Z=—F (2.36)

ir analogiskai galima panaikinti is lygéiy atlikus atvirkstinj pakeitima.

Siame skirsnyje parodyta, kad 2.2 poskyryje aprasytas 2D modelis ati-
tinka Siame skirsnyje iSvesta modelj (2.31)—(2.35) ir yra specialus bendresnio
3D matematinio modelio (2.15)—(2.20) atvejis.
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3. Matematiniy modeliy sprendi-

mas ir programiné jranga

Siame skyriuje pateikiamas sudaryto modelio skaitinis sprendimas.
Taip pat aprasomas skaic¢iavimo spartinimas, jgyvendintas optimizavus dis-
kretizavimo gardele, vadinama diskreciuoju tinklu, bei lygiagretinus skaicia-
vimus. Be to, pristatoma sukurta papildoma programiné jranga, leidzianti
palengvinti ir paspartinti realiy bei modeliavimo eksperimenty rezultaty
analize bei vizualizavima (Si programiné jranga buvo pristatyta konferenci-
joje ,Kompiuterininky dienos 2015%).

3.1. Bakteriju formuojamuy struktury cilindre

skaitinis modelis

Kompiuterinis modeliavimas ir skaitiniy metody taikymas is esmeés yra
vienintelis budas, tinkamas Siame darbe pristatomiems bakterijy judéjimo
modeliavimo uzdaviniams spresti, nes nagrinéjamos diferencialinés lygtys

dalinémis iSvestinémis yra netiesinés [73, 89].

Pagal ankstesniame skyriuje pristatyta originaly 3D matematinj mo-
delj (2.15)—(2.20), skirta Svytinc¢iyju E. coli bakteriju kolonijos saviorgani-
zacijai modeliuoti, siame poskyryje sudaromas skaitinis modelis. Modelio
lygtys aproksimuojamos naudojantis baigtiniy skirtumy metodo isreikstine
schema [23, 61, 89].

Tam, kad buty galima skaitiskai iSspresti pradinj krastinj uzda-
vinj (2.15)—(2.20), reikia sudaryti diskretyjj tinkla, kur visa bakteriju
modeliavimo trukmé (laikas) 7' dalijama i M lygiu daliy, o erdvés
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dimensijos (p, ¢, z) dalijamos | N, x N, x N, daliy:

QPSOZT - {(pz’pa Pigs Fizs tj) :

Pi, =hyi,; i, =0,1,...,N,;
i, = hyiy; i, =0,1,..., Ny; (3.1)
2, = h..; i, =0,1,.., N,

ti=717; j=0,1,...M},
kur h,, hy, bei h, — erdvés dimensijy Zingsniai, o 7 — Zingsnis laiko atZvilgiu.

Pazyméjus bakterijy, chemoatraktanto ir maistingyjy medziagy kon-
centracijas diskreciojo tinklo mazguose taip:

Uip,i¢,iz,j = U(Pz‘p; Pigs Zizatj)7 Vz‘p,z‘w,z‘z,j = U(Pz’p, Pig Zizatj);
inﬂ;go,iz,j = O(pip7 907;(‘0, Ziz,t]), Z'p = 0, 1, ceey Np, Zlcp = 0, 1, ceey NW’ (32)
1.,=20,1,...N,; j57=0,1,.... M,

toliau galima aproksimuoti lygtis naudojant baigtiniy skirtumy metodo is-
reikstine schema.

Aproksimuotos pagrindinés lygtys (2.15). Bakterijy koncentracijos:

Ui igioj+1 = Uiigi.g D
- u

T

1 pi,+05Ui,11,iping = Uiprivizg) = Pip—05Ui,igiei — Uiy—1,iyi..5)

pi hy’ ’
tp 14
U Uiipt1,ie5 = 2Ui 0.5 + Uiyipg—14., n
.2 h 2
Pi, ®
Ui ivi.+1i = 2Ui, g5+ Ui igi.—1,
2
h
1 (p¢p+o,5Uip+o,5,w,iz,j(Vip+1,z¢,iz,j —Vipsigizg)
. 2
Pi, hP
Pi,—0,5Ui,—0,5,ip,i2.0Vipsigini = Vig—1/ipiz.5) N
h 2
P
L Ui,ip+05.,iVipig+1i.5 = Vigigieg) = Uiin 05,020 Viigiei = Vigip—1,..5) N
p. 2 h 2
Tp ®
Ui, igiet0,5Vigigict1,d = Vipigieg) = Uipigin—05Vigigieg = Vigigi.—1,5)
2
h
Ui ooi
prlpstzs]
> +auli, iy, (1 0 . )
Lpstpszy]
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3.1. Bakterijy formuojamuy struktury cilindre skaitinis modelis

chemoatraktanto koncentracijos:

Viprigiiziitl = Vigrigrizg (
- -
1 piyr05(Vipttiping = Vipsigizg) = Piy=05Visigicg = Vip=1ip.i..5)
Pi, hPQ
1 Vigigttiag = 2Vigiging T Vi -1
pip2 h4p2
Viprigriz+1, = 2Vig iz + Vigigin—1,j
h.?

Ui, izi..j
+ prlerlz, _V
) 1—|—ﬁvUi !

+

+ (3.4)

L p-,ig:'17;z7j7
prlpstzy]

maistingyjy medziagy koncentracijos:

Oi,,,ig,,iz,j—i-l - Oi,,,iw,iz,j -D
— o

T

1 pi,+05(0i 4 15ipi5 — Oiyiiging) = Pi,—050iyigini — Oiy—1igis.j)

_|_
Pi, h,?
1 Oijigt1ig — 205,05+ Oiyip—1i. 4 .
2 2
" & (3.5)
Oiyigiit1j — 205,005+ Oi,igi—15 ’
h.?
) + Y Ui, i i
iy =1, Ny—13ip = 0,1,.., Npsiz = 1,..; Ny — 1;5 = 0,1, ..., M — 1.
Pradines salygas (2.16) galima perrasyti taip:
Uip,w,z‘z,o = UOX(imiw iz), V;p,w,iz,o = UOX(im ig:aiz),
in7i¢,iz,0 = OOX(iPJ 7;907 iz); (36)
i,=0,1,..,N,; i,=01,...,N,; i.=1,...,N,,

kur wox (%, 1, 02), Vox(%p, tp, 1) it 00x(2p, iy, i) nusako pradines (¢ = 0) atitin-
kamai bakterijy, chemoatraktanto ir maistingyjy medziagy koncentracijas.

Krastines salygos (2.17)—(2.20) perrasomos taip:

Uipip 1 = Uigig 05 _ ( Vipdedi = Vigip 0
h o h
z Z
Oipiptj = Oigiz0i _ (3.7)
h, ’
ip=1,..,N,—1; i, =0,1,...,Ny; j=1,..., M,

=0,
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3. Matematiniy modeliy sprendimas ir programiné jranga

UipioN.—1; = Ui, i, N, j Vipio N1 = VipiigNoj

- =0, - =0,
z z
in,iw,Nz,j = 00, ( ’ )
i,=1,.,N,—1; i,=0,1,...,Ny j=1,..., M,
Uiy 0,25 = Uiy Nopsizijs Vip0siei = VipiNosizigs Qip 0,z = Oiy,Nyjiz g
Uippieg = Uiy04.5  UipNg—14.5 — Ui, Ny s
- b
hy hy
-Vipalyizaj - ‘/imo’imj _ ‘/Z.vacpflaizaj - ‘/ivacp:izvj (3 9)
- , ,
h h,
Oi 1.5 = Q0.5 OipNo—14.5 — OipNy i
- )
h, h
ip=1,..,N,—1; i,=1,.,N.—1; j=1,..,M,
UN,~1,ipi. = UNyjiging 0 VN, ~1iging = VNpiping 0
- ) - 9
hy hy
ONp—vigizi = ONpigizi _
- 9
hy
i, =0,1,..,Ny; i,=1,..,N,—-1; j=1,..,M,
UOyikaiZaj = onicp‘l’%,iz,j, ‘/Oviupviz,j = ‘/07i§p+%7iz7j7 OO,iw,iz,j = OO,i¢+%,iz,j’
U. ~. . —U .~ . 3.10
Ulyiging — Ubjiging Ligt—a2 iz i+ yiz,j ( )
- )
hy hy,
Vi, ~No. =V . n~No. .
WViiging = V0jigiing Vet s2izg  Oip+ ool iz
- b
", h

O, nw~,. . —0O_ . n,. .
Oriigizj — Ovjigiizj S e Y 0,ip+ 52 1i25]

h, hy ’
ip=0,1,..; Ny /2 io=1,.,N.—1; j=1,..,M.

Periodiskumo krastinés salygos (3.9) techniskai jgyvendinamos taip,
kad diskreciojo tinklo erdves dimensijos ¢ mazgo N reikSmeé yra lygi mazgo
0 reikSmei.

[ssprendus skaitinj uzdavinj galima suzinoti bakterijy, chemoatraktan-
to ir maistingyjy medziagy koncentracijy kitimg per laika.

2D ir 1D modeliy variantai gaunami analogiskai 3D modeliui, tik pa-
naikinant atitinkamas dimensijas.
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3.2. Programiné jranga kompiuteriniam modeliavimus

3.2. Programiné jranga kompiuteriniam mode-

liavimui

Norint atlikti kompiuterinius skaitinius eksperimentus, galima naudoti
egzistuojancius matematinius paketus arba sukurti nepriklausoma skaitinj

simuliatoriy.

Neseniai buvo jrodyta, kad sprendziant panasius uzdavinius ir naudo-
jant matematinius paketus, skaic¢iavimai gali trukti zymiai ilgiau negu nau-
dojant JAVA kalba jgyvendinta tokiam pac¢iam modeliui pritaikyta skaitinj
simuliatoriy [37]. Modeliams, panasiems j Siame darbe naudojamus, sékmin-
gai jgyvendinti gali buti taikomos jvairios programavimo kalbos, pavyzdziui,
C [66], C++ [4], JAVA [6, 37|, Pascal [48].

Siekiant turéti sparciau veikiancig programine jranga, pagal sudarytas
isreikstines baigtiniy skirtumy schemas buvo sukurta programiné jranga-
skaitinis simuliatorius. [gyvendinimui buvo naudota Free Pascal programa-
vimo kalba [63].

Sukurtas skaitinis simuliatorius leidzia pasirinkti pageidaujama nau-
doti modelj iS apibrézty 1D, 2D bei 3D modeliy aibés, leidzia nurodyti
keliy varianty pradines salygas bei jgalina pateikti pageidaujamus modelio

parametrus.
Galimy pasirinkti modeliy aibe sudaro:
1. Minimalus 1D modelis, tinkantis simuliuoti Svytinciyjy E. coli bakte-
riju kolonijos formuojamus rastus (4.3).

2. Minimalus 1D modelis su jvairiomis chemotaktinio jautrio funkcijomis,

aptartomis 1.5.1.3 poskyryje.
3. Minimalus 1D modelis su netiesine difuzija bei nevietiniu jautriu.
4. Minimalus 1D modelis su netiesine difuzija bei netiesiniu gradientu.

5. Minimalus 2D modelis polinése koordinatése (modeliuojamas cilindro

formos mégintuvélio virSutinis pavirsius).
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6. Minimalus 2D modelis Dekarto koordinatése (modeliuojamas cilindro

formos mégintuveélio Soninis pavirsius).

7. Minimalus 2D modelis su deguonimi Dekarto koordinatése (modeliuo-

jamas cilindro formos mégintuvélio Soninis pavirgius).
8. Minimalus 3D modelis cilindrinése koordinateése.
9. Minimalus 3D modelis su deguonimi cilindrinése koordinatése.

10. Keli kiti modeliai, nenagrinéjami siame darbe.

Sis simuliatorius skaitinio eksperimento metu iSveda tarpinius rezul-

tatus — paveikslo tipo failus, kad buty galima anksc¢iau pastebéti désningu-

mus ir, jeigu jie neatitinka norimo rezultato — skaitinj eksperimenta galima

nutraukti ir paleisti iS naujo, pavyzdziui, pakeitus parametrus, ir taip su-

taupyti laiko.

3.1 pav. UML veikly diagrama pavaizduota skaitinio simuliatoriaus

veikimo schema.

Pritaikyti

parinkti modelj ir pradines salygaS

nustatyti parametrus

Pereiti | kita
[nepasiektas galutinis laikas] eilute pagal laika

vV

Pagal jvesties parametrus {

Kas N-tajj karta Apskaiciuoti likusias Apskaiciuoti eilutés
iSvesti tarpinius eilutés reikSmes pagal reikSmes vidiniuose
rezultatus j failus krastines salygas sluoksnio taskuose

[pasiektas galutinis laikas] (I.évtrinti‘tarpinliu‘s ir
>| iSvesti galutinius
Lrezultatus i failus

3.1 pav. Skaitinio simuliatorius veikimo schema.
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3.8. Kompiuterinio modeliavimo trukmés mazinimas

3.3. Kompiuterinio modeliavimo trukmés mazi-

nimas

Kadangi kompiuterinis modeliavimas 2D ir 3D erdvése uztrunka il-
gai (nuo keliolikos minuciy iki keliy pary), verta ieskoti budy, kaip galima
sutrumpinti modeliavimui reikalinga laika. Sio poskyrio skirsniuose apraso-
mos dvi technikos, naudotos siekiant sumazinti kompiuterinio modeliavimo
trukme. Pritaikius jas abi, darbe vykdytus skaitinius eksperimentus, nau-
dojant 3D modelj (2.15)—(2.20), pavyko sutrumpinti nuo 8,9 paros iki 3,2
paros, t. y. apie 2,8 karto.

3.3.1. Skaitiniuose modeliavimuose naudojamuy diskreciy-

ju tinkly skaic¢iavimo spartinimas

Skaitmeniniuose modeliavimuose, norint rasti uzdavinio skaitinj spren-
dinj, erdvés dimensijose (p, ¢, z) daznai taikomas tolygus diskretusis tinklas,
turintis N, x N, x N, tasky [89].

Siame darbe analizuojamuose 2D poliniame (2.21)-(2.24) ir
3D (2.15)-(2.20) modeliuose ¢ dimensijos erdvés zingsnis h, artéjant link
skritulio centro mazéja. Tarus, kad nagrinéjamoje erdvéje ¢ € [0, 2m), ir
imant N, = 224, N, = 40, h,, reiksme skaiciuojant tinklo mazgy reikSmes
ties skritulio iSore yra h, ~ 0,02805, o skaicCiuojant tinklo mazgy reiksmes
ties skritulio centru — h, ~ 0,00007. Néra tikslinga turéti tokiag maza h,
reikSme ties skritulio centru. Be to, ypa¢ maza erdvés zingsnio reikSme
gali buti net kenksminga turint omeny, kad kompiuteriuose naudojami
slankiojo kablelio skaiciai ir operacijos su jais yra riboto tikslumo.

ISnaudojant Sig h, erdvés Zingsnio ypatybe, cilindrinése ir polinése
koordinatése galima panaudoti kintantj h, erdvés Zingsnj. Skaitiniame si-
muliatoriuje buvo jgyvendinta optimizacija, kai i, > N, /2, tai N, = Ny max,
kur Ny max yra naudotojo simuliatoriui pateikta tinklo mazgy skaiciaus
reiksmeé; kai N,/4 < i, < N,/2, tai N, = Nymax/2; kai i, < N,/4, tai
Ny, = Ny max/4. Reikiamose vietose tarpinés reiksmeés apskaiciuojamos tie-
siskai interpoliuojant. Tokiu atveju skaiciuojant tinklo mazgy reiksSmes ties

skritulio centru h, reikSmé tampa keturis kartus didesné. Taip pat su Sia
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diskreciojo tinklo optimizacija tinklo mazgy sumazéja 31,25 proc., tad ir
skaic¢iavimy apimtis bei trukmé sumazéja beveik trec¢daliu.

3.3.2. Skaiciavimy spartinimas lygiagretinant

Dar vienas budas sutrumpinti skaitiniams eksperimentams reikalingg
laika — naudoti lygiagretinimo metodus siekiant skaic¢iavimus atlikti lygia-
greciai [24, 25, 103, 106, 109]. Tokie metodai buvo taikomi, pavyzdziui,

modeliuojant biocheminius procesus [66].

Lygiagretinti skaic¢iavimus galima skirtinguose lygiuose [106]. Pavyz-
dziui, lygiagretinti galima buty vieno skaitinio eksperimento skaiciavimus,
taciau daznai reikia atlikti daug skaitiniy eksperimenty su skirtingais para-
metrais, tad lygiagretinima galima atlikti ir aukstesniame lygyje — vykdant
atskirus skaitinius eksperimentus su skirtingais parametry rinkiniais vienu
metu. Toks lygiagretinimas vykdant atskirus skaitinius eksperimentus bei
taip ieskant tinkamiausiy parametry biojutikliams buvo analizuotas dar-

be [4].

Siame darbe pristatomy 2D bei 3D modeliy skaitiniai eksperimentai
su vienu parametry rinkiniu nelygiagretinus uztrukdavo nuo 20 minuciy iki
2 savaiciy, tad tokiu atveju verta taikyti ir vieno skaitinio eksperimento
skaiciavimy lygiagretinima.

Kompiuteriniam modeliavimui naudojant isreikstine baigtiniy skirtu-
my schema, skaiciavimus nesunku lygiagretinti padalijant diskrecig erdves
apibrézimo sritj j atskiras dalis ir kiekviena laiko zingsnj atskiras dalis spren-
dziant nepriklausomai. Siame darbe naudotos programinés jrangos-skaitinio
simuliatoriaus skai¢iavimai buvo lygiagretinami panaudojant gijas [24, 25,
103]: erdvés sritis buvo dalijama j tiek daliy, kiek buvo naudojama gijy, ir
kiekviena gija atlikdavo dalj vieno laiko Zingsnio skaic¢iavimy. Gijy darbui
sinchronizuoti buvo naudojamas barjero procesy sinchronizavimo mecha-
nizmas [103, 106]. 3.2 pav. UML veikly diagrama pavaizduota skaitinio
simuliatoriaus veikimo schema, kai pagrindiniai skaic¢iavimai lygiagretina-

mi.

Spartinimo rezultatai pateikiami 3.1 lenteléje. Joje pateikiami sparti-
nimo testavimo rezultatai, atlikti kompiuteriu ASUS Zenbook UX32VD, ku-
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Pagal jvesties parametrus RV iios nr. > 1
parinkti modelj ir SUkLIi/Im i'.s viso /\ L9} > 1
nustatyti parametrus gl

[gija nr. 1]

Pritaikyti
pradines salygas

Pereiti | kita
eilute pagal laika

[nepasiektas galutinis laikas]

Barjeras

[gija nr. 1] [gija nr. M]

N
Apskaiciuoti eilutés Apskaiciuoti eilutés
reikSmes paskirtuose reikS§mes paskirtuose
vidiniuose - vidiniuose
sluoksnio taskuose sluoksnio taskuose

J

Barjeras

[gijos nr. > 1]

Kas N-tajj kartg Apskaiciuoti likusias [gija nr. 1]
iSvesti tarpinius eilutés reikSmes pagal
rezultatus  failus krastines salygas [nepasiektas galutinis laikas]

[pasiekt lutinis laikas] | I8trinti tarpinius ir |
pasiektas galutinis laikas 5| Teveat aotinius @1 . |
| rezultatus j failus I &/ [pasiektas galutinis laikas]
3.2 pav. Skaitinio simuliatorius veikimo schema, kai pagrindiniai skaiciavi-
mai lygiagretinami.

3.1 lentelée. Skaitinio modeliavimo spartinimo rezultatai naudojant gijas.
L,opart. — spartinimas kartais.

2D polinése k. 2D Dekarto k. 3D
Laikas (s) | Spart. | Laikas (s) | Spart. | Laikas (s) | Spart.
Be giju 271 - 474 - 661 -
2 gijos 174 1,56 296 1,60 403 1,64
3 gijos 208 1,30 351 1,35 415 1,59
4 gijos 165 1,64 286 1,66 346 1,91
5 gijos 199 1,36 326 1,45 408 1,62

ris turi Intel Core i7 3517U centrinj procesoriy. IStestuoti trys modeliai: 2D
polinése koordinatése (2.21)—(2.24), 2D Dekarto koordinatese (2.31)—(2.35)
ir 3D (2.15)-(2.20). Modeliuota imant diskretyji tinklg i§ 40 x 224 x 80
tasky su ankstesniame skirsnyje aprasSytomis h, erdves zZingsnio optimizaci-
jomis (Sios reiksmeés buvo naudojamos visais trimis analizuojamais atvejais,

priklausomai nuo ju dimensijy). Taip pat buvo naudojamas pastovus bedi-
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mensis laiko zingsnis, lygus 0,00005. Naudojant 2D modelj polinése koor-
dinatése buvo modeliuota iki laiko 7" = 50, naudojant 2D modelj Dekarto
koordinatése buvo modeliuota iki laiko T = 25, o naudojant 3D modelj —
iki laiko T" = 0,5. Iprastuose modeliavimo eksperimentuose buvo mode-
liuojama iki laiko T = 400-600, tai reiskia, kad nelygiagretinus naudojant
2D modelj polinése koordinatése vienas skaitinis eksperimentas uztrukdavo
36-54 minutes, 2D Dekarto koordinatése — 126-190 minuciy, o 3D — 6-9
paras.

Teoriskai, naudojant dvi gijas galima paspartinti iki 2 karty, taciau
realiai buvo paspartinta 1,56-1,64 karto (zr. 3.1 lentele). Tai yra norma-
lu, nes dalis operacijy néra islygiagretinamos. Siuo atveju nelygiagretintos
operacijos yra pradiniy salygy priskyrimas, krastiniy salygy priskyrimas,
tarpiniy rezultaty iSvedimas j failus bei pasiruosimas kitam laiko zingsniui.

Pagal 3.1 lentele galima spresti, kad naudojant gijas skaitinius eksper-
imentus galima paspartinti nuo 1,3 iki 1,91 karto. 1,91 karto paspartinta
naudojant 3D modelj, tai reiskia, kad atliekant skaiciavimus iki 7" = 400
rezultata galima gauti 70 valandy greiciau.

Is 3.1 lentelés galima pastebéti, kad naudojant 3 gijas spartinama ma-
ziau nei naudojant 2 arba 4 gijas. Tai galima paaiskinti tuo, kad testavi-
mams naudotas centrinis procesorius turéjo du fizinius branduolius, taciau
kiekvienas branduolys palaiko Hyperthreading technologija, leidziancia efek-
tyviau iSnaudoti procesoriaus ciklus esant mazesniems apkrovimams. Tad
panasu, jog naudojant 3 gijas, jy darbas tarp procesoriy paskirstomas ne
taip efektyviai, kaip naudojant 4 gijas. Taip pat iS lentelés matoma, kad

naudojant 5 gijas vél spartinama maziau.

Automatinis lygiagretinimas vienu metu vykdant atskirus skaitinius
eksperimentus su skirtingais parametry rinkiniais Sio darbo metu nebuvo
taikomas, be to, néra daug prasmés taip lygiagretinti kompiuteryje, kur

visi centrinio procesoriaus branduoliai iSnaudojami gijomis.
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3.4. Papildoma programiné jranga

3.4. Papildoma programiné jranga

Siame poskyryje aptariama papildoma programiné jranga, palengvi-
nanti ir paspartinanti gauty realiy bei modeliavimo eksperimenty rezultaty
analize bei vizualizavimg. Si programiné jranga buvo pristatyta konferen-

cijoje ,,Kompiuterininky dienos 2015%

3.4.1. Eksperimenty metu gauty vaizdy apdorojimas

Siame darbe analizuoty realiy eksperimenty duomenys gauti skaitme-
niskai fotografuojant genetiskai modifikuotas svytincigsias E. coli bakteri-
jas [93, 94]. Nuotraukos gautos fotografuojant karta per minute 2—6 valan-
dy laikotarpiais su 1 minutés islaikymu. Taip pat viename kadre matosi
6-9 cilindro formos mégintuvéliai. Nuotraukoms apdoroti buvo naudojama
programine jranga Image-Pro Ezpress Version 6.3, ta¢iau dél galimybiy tru-
kumo apdorojimas ir analizé reikalavo daug rankinio darbo bei uztrukdavo
ilgai.

Norint spresti sig problema buvo sukurta speciali programine jranga

“l " Kirimui buvo naudota Lazarus integruotoji

»FE. Coli Image Analysis
kurimo aplinka ir Free Pascal programavimo kalba [1, 19]. Sukurta prog-

raminé jranga gali atlikti dvi pagrindines operacijas:

1. Geba jkelti nuotraukas, leidzia jose pazymeéti mégintuveéliy vietas bei
gali nuskaityti rySkumo duomenis | pseudovienos dimensijos vaizdus,

kintancius laike (programos vaizdas 3.3 pav. virsuje).

2. Geba jkelti pseudovienos dimensijos vaizdus, kintancius laike, ir is jy
isskirti didesnés bakteriju koncentracijos (ryskesnes) vietas (progra-
mos vaizdas 3.3 pav. apacioje). Siame Zingsnyje naudojamos signaly
apdorojimo technikos, leidziancios isskirti ryskesnes paveiksly vietas.
Pirmiausia, kad buty sumazintas triukSmas, kiekviena paveikslo eilute
apdorojama 1D Gauso filtru [96]. Toliau, naudojant Otsu metoda [79],
nustatoma kiekvienos eilutés slenkscio reiksmeé. Pritaikius slenkstj, ap-
skaiciuojamas sankaupy skaicius kiekvienoje eilutéje, t. y. kiekvienu
laiko momentu.

1Ja galima rasti adresu: http://uosis.mif.vu.lt/~zledas/bakt/ImageAnalysis/.
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3. Matematiniy modeliy sprendimas ir programiné jranga

@ E. ColiImage Analysis v0.2 - m| X
File
Ellipse Extractor  Image Comparer

Actions Preview

Load tiff.. < previous Wl Next >

Add new ellipse

Existing ellipses:

Selected ellipse radii:
57

57 =
Point count on the ellipse:
300

Extract points from all

Use despeckle

Image brightness multiplier
(only for display; slaws
loading):

200 :

@ E. Coli Image Analysis v0.2
File

Ellipse Extractor Image Comparer
Actions Selected Images

Load image...

[ Do job

Smoothing Options

O None (good for simulated images)

O Minimal (kemel radius = 1)

O Some (kemel radius = img width / 120)

@ More (kernel radius = img width / 60) (good for real world images wi

Analysis Options
Skip bottom part (3}: | 1000 2
Output Options

[ Save smoothed to file?

[ Save smoothed with overlay to file?
[Jsavelogto file?

[ Also output total average intensity to log

Log

407
408
409
410
a1
412
413
414
415
416
a7
418
419
Average maximums per line: 4,939
Standard deviation: 0,824

I T

3.3 pav. Virsuje: pseudovienos dimensijos vaizdy, kintanciy laike, iSskyri-
mas is 2D paveikslo. Apacioje: sankaupy skaic¢iaus nustatymas pseudovie-
nos dimensijos vaizde.

Verta atkreipti démesj, kad antroji funkcija yra tinkama naudoti ne tik
su realiy eksperimenty duomenimis, bet ir su modeliuotais pseudovienos di-
mensijos kintanciais laike vaizdais, o toks automatinis Svytinciyjy bakterijy
formuojamy rasty analizavimas jgalina isskirti struktiry ypatybes ir padeda

objektyviau nustatyti panasuma tarp realiy eksperimenty bei modeliuoty
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3.4. Papildoma programiné jranga

vaizdy.

3.4.2. Modelivoty 3D vaizdy vizualizavimas

Paskutinj desimtmetj pazangus zaidimy varikliai pradéti taikyti ir nau-
doti jvairioms rimtoms vizualizavimo reikméms, pavyzdziui, interaktyvioms
triju dimensiju véjo sistemos simuliacijoms [85], sugriuvusiems pastatams ir
aplinkai po katastrofy vizualizuoti ir realiu laiku simuliuoti [35] ir jvairioms

kitoms mokslinéms vizualizacijoms [12, 36].

Vienas i$ siuo metu populiariausiy ir pakankamai lengvai suprantamy

zaidimy varikliy yra Unity [13].

3.4 pav. 3D modeliavimo rezultaty vieno laiko momento vaizdas is skirtingy
ziuréjimo kampy.

Siame darbe pristatomas 3D modelis, tinkantis §vytin¢iyjy E. coli bak-
terijy kolonijoms cilindro formos meégintuvélyje esanc¢iame skystyje mode-
liuoti, taciau modeliuojant 3D vaizdus néra kaip patogiai juos tyrineti per-
ziurint. Norint iSspresti Sia problema, 3D modeliavimo rezultatams vizua-
lizuoti panaudotas kompiuteriniy zaidimy variklis Unity (versija 4.6), lei-
dziantis realiu laiku paziureti j 3D rezultatus is bet kurios pusés bei kampo

(3.4 pav.) ir perziuréti, kaip einant laikui kei¢iasi koncentracijos.

3D ,pikseliy“ visuma yra atvaizduojama, generuojant 3D daugiakam-
piy tinklelius. 3D daugiakampiy tinkleliy geometrija atitinka modeliuojant
naudoty diskreciyjy tinkly su mazgais geometrija, t. y. 3D daugiakampio
kampas atitinka diskreciojo tinklo mazga. Kiekvienas is siy 3D ,piksely*
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3. Matematiniy modeliy sprendimas ir programiné jranga

turi priskirtas Sviesumo ir permatomumo reikSmes — taip simuliuojamas

pusiau permatomas skystis.
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4. Bakterijy formuojamy struktu-
ry tyrimas ir palyginimas su realiy

eksperimenty rezultatais

Siame skyriuje pirmiausia analizuojamos bakterijy saviorganizacijos
modelio variacijos siekiant nustatyti minimaly apibendrinta, bet pakanka-
mai lanksty bakterijy populiacijos strukturos formavimosi kompiuterinj mo-
delj [A1, A3]. Po to j modelj jtraukiamas deguonis, taip nustatant jo poveikj
bakteriju populiacijos strukturos formavimuisi [A4—A6]. Galiausiai patei-
kiama dvimatei ir trimatei erdvéms pritaikyto modelio analizé, remiantis
skaitinio modeliavimo rezultatais [A2].

4.1. Bakterijy formuojamy struktiury modeliavi-

mas palei apskritimo linijg

Siame poskyryje aprasomy tyrimy tikslas — iSbandyti papildomas mo-
delio modifikacijas, stengiantis pagerinti skaitiskai apskaiciuotag rasta, ji
priartinant prie realiy eksperimenty vaizdy. Nagrinéjama netiesiné lgsteliy
difuzija, nevietinis jautris, dviejy tipy nuo signalo priklausantis chemotak-
tinis jautris, dviejy tipy nuo bakterijy koncentracijos priklausantis chemo-
taktinis jautris bei netiesinis gradientas [43].

Kadangi tiksli netiesinés lasteliy difuzijos funkcijos D,, (1.9) forma, ku-
ri buty tinkama E. coli bakterijy formuojamiems rastams modeliuoti, néra
zinoma, skaitiniai eksperimentai daryti su jvairiomis parametro m reikSme-
mis.
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4. Bakterijy formuojamy struktury tyrimas ir palyginimas su realiy eksperimenty rezultatais

Bedimensiam svytinc¢iyjy E. coli bakterijy kolonijos formuojamy ras-
ty modeliavimui naudoti keturi bedimensio chemotaktinio jautrio funkcijy
X(u,v) variantai — (1.22a)—(1.22d) — siekiant iSsiaiskinti, kokia chemotak-
tinio jautrio funkcijos forma yra tinkamiausia siekiant atkartoti realiuose

eksperimentuose gaunamus vaizdus, matomus 1.3 pav. ir Simkaus darbuo-
se [92-94].

4.1.1. Skaitinis modeliavimas

Matematinis modelis (1.11)—(1.16) kartu su jj atitinkanc¢iu bedimensiu
modeliu (1.19), (1.23), (1.24) apibréziamas kaip pradinis-krastinis uzdavi-
nys, gristas netiesiniy diferencialiniy lygciy dalinémis iSvestinémis sistema.
Analizinis sprendimas néra galimas dél pagrindiniy modelio lygciy netiesis-
kumo [73, 88, 101]. Dél to bakteriju saviorganizacija modeliuojama skaitis-
kai.

Skaitinis modeliavimas buvo vykdomas naudojant baigtiniy skirtumy
metoda [89]. Kad buty rastas problemos skaitinis sprendinys, erdveés dimen-
sijoje buvo taikomas tolygus diskretusis tinklas i 760 tasky su bedimensiu
zingsniu, lygiu 1/760 (bedimensiais vienetais); 760 x 1/760 = 1. Taip pat
naudotas pastovus bedimensis laiko zingsnis, lygus 2,5 x 10~7 (tik netiesinio
gradiento ir netiesinio gradiento su netiesine difuzija skaitiniams eksperi-
mentams naudotas dvigubai didesnis laiko Zingsnis, lygus 5 x 10~7). Buvo
sudaryta isreikstiné baigtiniy skirtumy schema [6, 8, 26, 89] ir panaudotas

3.2 poskyryje aprasytas skaitmeninis simuliatorius.

Nors bendru atveju dinaminiai procesai, vykstantys nemaisomame
bakterijy meégintuvélyje, yra sudétingi ir reikalauja modeliavimo trijy
dimensijy erdvéje [34, 92, 94], is realiy eksperimenty vaizdy 1.1 bei 1.2 pav.
matosi, kad Svytinciosios bakterijos daugiausia koncentruojasi virsuje ir ties
cilindro formos meégintuvélyje esancio skyscio virSutinio pavirsiaus krastu
matomi vaizdai (1.3 pav.) pakankamai gerai reprezentuoja vykstancius
procesus. Tad siame poskyryje kintant laikui bakterijy formuojami rastai
nagrinéjami pseudovienoje dimensijoje.

Keic¢iant modelio parametrus skaitiniy eksperimenty rezultatai buvo

analizuojami siekiant gauti rastus, panasius j stebimus realiuose eksperi-
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4.1. Bakterijy formuojamy struktury modeliavimas palei apskritimo linijg

mentuose (1.3 pav.). 4.1 pav. matomi skaitiniy eksperimenty rezultatai,
gauti neformaliai parinkus parametrus, kad rastas buty panasus j realiy
eksperimenty rezultaty rastg. Cia 4.1a ir 4.1b pav. vaizduoja skaitiskai
apskaic¢iuotus kintancius laike ir erdvéje atitinkamai bakterijy tankius u ir
chemoatraktanto koncentracijas v. Atitinkamy palei apskritimg nustatyty

reiksmiy vidurkiai @ ir v pavaizduoti 4.1c pav.:

alt) = /0 1 u(e, t) d,

. (4.1)
U(t):/o v(x,t)dx .

Reguliarus bei chaotiski svyravimai, panasus j realiuose eksperimen-
tuose stebimus, buvo gauti ir apskaic¢iavus skaitiskai. Paémus konstantinj
chemotaktinj jautri (x(u,v) = xo) ir paprasta gradienta bakteriju populia-

cijos dinamika apskaiCiuota skaitiskai su Siomis parametry reikSmémis [93]:

D =0,1, = 6,2, =0, a,=1,
X0 P (4.2)
By =073, s=1625, m=0.
Pradiné salyga (1.17) buvo imama tokia, kad ng,(z) = e(z), kur e(z)
yra atsitiktinis dydis, pasiskirstes pagal Gauso skirstinj kai vidurkis — 1,
standartinis nuokrypis — 0,1.

Dél pakankamai didelio modelio parametry skaic¢iaus néra garantijos,
kad Sios (4.2) parametry reikSmes geriausiai tinka realiy eksperimenty me-
tu gaunamam vaizdui, matomam 1.3 pav., modeliuoti. Panasus rastai buvo
gauti ir su Siek tiek kitokiomis parametry reikSmémis. Keller-Segel modelio
homogenisky sprendiniy linearizacijos ir stabilumo analizé parodé panasius
efektus [88, 101]. Vieno parametro reikSmés padidinimas daznai gali bu-
ti kompensuotas sumazinant ar padidinant kito parametro reikSme. Dél
to svarbu istirti modelio parametry jtaka rasty formavimuisi ir sudaryti
matematinj modelj, tinkantj Svytinciyjy E. coli bakterijy kolonijy formuo-
jamiems rastams modeliuoti ir turintj maziausia efektyvy skaic¢iy paramet-
ry [8, 43, 80, 100].
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1.0

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6
c) ;

4.1 pav. Apskai¢iuoti kintantys laike ir erdvéje bakterijy tankiai u (a) ir che-
moatraktanto koncentracijos v (b) bei atitinkamy palei apskritimg esanéiy
reikSmiy vidurkiy @ ir 9, vaizduojanc¢iy dinamika, grafikas (c). Parametry
reikSmeés nurodytos (4.2).

4.1.2. Skaitinio modeliavimo rezultatai ir jy analizé

Keiciant modelio parametry reikSmes buvo tiriami modeliuoti rastai
aiSkinantis chemotaktinio jautrio, nevietinio jautrio, netiesinio gradiento ir
netiesines lasteliy difuzijos jtaka.

4.1a pav. matomi modeliuoti kintantys laike ir erdvéje bakterijy
formuojami rastai, kai naudojamas konstantinis chemotaktinis jautris
(x(u,v) = x0), paprastas tiesinis gradientas su vietiniu jautriu (¢ — oo ir
p — 0) ir tiesiné difuzija (m = 0).

Skirtingy chemotaktinio jautrio funkcijy jtaka analizuojama imant tie-
sing difuzija (m = 0) ir paprasta tiesinj gradienta su vietiniu jautriu (¢ — oo
ir p — 0). Nevietinis jautris ir netiesiné difuzija analizuoti atskirai ir kar-
tu imant konstantinj chemotaktinj jautrj ir tiesinj gradienta (x(u,v) = xo
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4.1. Bakterijy formuojamy struktury modeliavimas palei apskritimo linijg

4.2 pav. Kintantys laike lasteliy koncentracijy u rastai, gauti imant du nuo
signalo priklausancio chemotaktinio jautrio funkciju x(u, v) atvejus: (1.22a)

(Xa = 0,05) (a), (xa = 0,07) (b) ir (1.22b) (x5 = 2) (c), (xs = 10) (d).
Kity parametry reiksmeés nurodytos (4.2).

ir ¢ — o0). Taip pat netiesinis gradientas analizuotas atskirai bei kartu
su netiesine difuzija imant konstantinj chemotaktinj jautrj ir vietinj jautrj

(x(u,v) = xo ir p = 0).

4.1.2.1. Nuo signalo priklausanc¢io chemotaktinio jautrio jtaka

Nuo signalo priklausantis chemotaktinis jautris modeliuotas imant du
chemotaktinio jautrio funkcijos x(u,v) atvejus: (1.22a) ir (1.22b). Kintan-
tys laike lgsteliy v rastai gauti imant labai skirtingas x, ir xg parametry
reikSmes. 4.2 pav. matoma nuo signalo priklausancio chemotaktinio jautrio

jtaka rasty formavimuisi.
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4. Bakterijy formuojamy struktury tyrimas ir palyginimas su realiy eksperimenty rezultatais

Imant x, = 0 arba xg — 0o, chemotaktinis jautris nebepriklauso nuo
signalo, t. y. gaunama konstantiné chemotaktinio jautrio forma x(u,v) =
xo- Keliy skaitiniy eksperimenty rezultatai parodo, kad apskaic¢iuoti rastai
tampa maziau panasus j realiy eksperimenty metu gautais (1.3 pav.) tada,
kai didinama x, parametro reiksmeé (4.2a ir 4.2b pav.) arba mazinama xg
parametro reikSmeé (4.2c ir 4.2d pav.). Dél to néra praktineés prasmés taikyti
ne konstantinj nuo signalo priklausantj chemotaktinj jautrj modeliuojant
svytin¢iyjy E. coli bakterijy kolonijos formuojamus rastus, tad nuo signalo

priklausantj chemotaktinj jautrj galima ignoruoti tokiuose modeliuose.

4.1.2.2. Nuo bakterijy koncentracijos priklausancio chemotakti-
nio jautrio jtaka

Nuo bakterijy koncentracijos priklausantis chemotaktinis jautris mo-
deliuotas imant du chemotaktinio jautrio funkcijos x(u,v) atvejus: (1.22c¢)
ir (1.22d). Kintantys laike lasteliy u rastai modeliuoti imant jvairias y. ir
Xe parametry reikSmes. 4.3 pav. matoma, kaip nuo bakterijy koncentracijos
priklausantis chemotaktinis jautris kei¢ia rasty formavimasi.

Imant x, — oo arba x. = 0, chemotaktinis jautris nebepriklauso nuo
bakterijy koncentracijos, t. y. gaunama konstantiné chemotaktinio jautrio
forma x(u,v) = xo. Keliy skaitiniy eksperimenty rezultatai parodo, kad
apskaiciuoti rastai tampa maziau panasus ] realiy eksperimenty metu gau-
tais (1.3 pav.) tada, kai mazinama y. parametro reiksSmeé (4.3a ir 4.3b pav.)

arba didinama . parametro reiksme (4.3c ir 4.3d pav.).

Dél to, analogiskai kaip ir su nuo signalo priklausanc¢iu chemotakti-
niu jautriu, néra praktines prasmeés taikyti ne konstantinj nuo bakterijy
koncentracijos priklausantj chemotaktinj jautrj modeliuojant svytin¢iyjy E.
coli bakterijy kolonijos formuojamus rastus, tad nuo bakterijy koncentraci-

jos priklausantj chemotaktinj jautrj galima ignoruoti tokiuose modeliuose.

Paprastas konstantinis chemotaktinis jautris (x(u,v) = xo) yra tin-
kamas skaitiniams eksperimentams. Tinkami rastai gali buti sékmingai
gaunami ignoruojant tiek nuo signalo priklausantj, tiek nuo bakterijy kon-

centracijos priklausantj chemotaktinj jautrj.
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4.3 pav. Kintantys laike lasteliy koncentracijy w rastai, gauti imant du
nuo bakterijy koncentracijos priklausancio chemotaktinio jautrio funkcijy
x(u,v) atvejus: (1.22¢) (x, = 10) (a), (x5 = 15) (b) ir (1.22d) (x. = 0,05)
(c), (xe =0,1) (d). Kity parametry reiksmés nurodytos (4.2).

4.1.2.3. Nevietinio jautrio jtaka

Nevietinis jautris modeliuotas naudojant nevietinj gradienta (1.20).
Atliekant siuos skaitinius eksperimentus buvo naudojamas konstantinis che-
motaktinis jautris (y(u,v) = xo). Kintantys laike lasteliy koncentracijuy u
rastai modeliuoti imant jvairias atstumo parametro p reikSmes. 4.4 pav.
matoma kaip nevietinis jautris keic¢ia rasty formavimagsi modeliuojant Svy-
tinc¢iyju E. coli bakterijy judéjima.

Imant p — 0, artéjama prie modelio su vietiniu jautriu ir paprastu
gradientu, t. y. operatorius V, artéja prie V. Keliy skaitiniy eksperimenty
rezultatai parodo, kad apskaiciuoti rastai, palyginti su realiy eksperimenty
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4.4 pav. Kintantys laike lasteliy koncentracijy u rastai, gauti naudojant
nevietinj jautri (p = 0,008) (a), (p = 0,012) (b), (p = 0,016) (c). Kitu
parametry reikSmés nurodytos (4.2).

metu gautais (1.3 pav.), tampa maziau panasus tada, kai didinama p para-
metro reikSmé (4.4 pav.). Kaip matoma i$ 4.4c pav., skirtingy rasto saky
jungimasis yra beveik iSnykes, o Sis bakterijoms budingas didesnés koncent-
racijos dariniy jungimasis yra butinas norint modeliuoti rastus, panasius j
realiy eksperimenty. Dél to néra praktinés prasmeés taikyti nevietinj jautrj
svytin¢iyjy E. coli bakterijy kolonijy formuojamiems rastams modeliuoti.

4.1.2.4. Netiesinés lgsteliy difuzijos jtaka

Netiesiné lasteliy difuzija modeliuota naudojant tokia difuzijos funk-
cija: D(u) = u™ [58]. Atliekant Siuos skaitinius eksperimentus buvo nau-
dojamas konstantinis chemotaktinis jautris (x(u,v) = xo). Kintantys laike
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4.5 pav. Kintantys laike lasteliy koncentracijy u rastai, gauti naudojant
netiesine lasteliy difuzija (m = —0,6) + —0 (a), (m = 0,2) (b), (m = 0,6)
(c). Kity parametry reikSmés nurodytos (4.2).

lasteliy u rastai modeliuoti imant jvairias atstumo parametro m reiksmes.
4.5 pav. matomas netiesinés difuzijos sukeliamas bakterijy kolonijy formuo-
jamy rasty pokytis.

Imant m = 0, gaunamas modelis su tiesine lgsteliy difuzija. Skaiti-
niy eksperimenty, kuriy metu buvo keista m parametro reiksmeé, rezultatai
rodo, kad modeliuoti rastai, palyginti su realiy eksperimenty metu gautais
(1.3 pav.), tampa maziau panasus, kai didinama (m — oo) (4.5¢ pav.) arba
mazinama (m — —oo) (4.5a pav.) parametro m reikSmé. Rastai, mato-
mi 4.5a pav., turi maziau skirtingy saky jungimuysi, nes m < 0. 4.5b ir
4.5¢ pav. modeliuotuose vaizduose saky judéjimai pastebimai labiau iskrai-
pyti, palyginti su realiy eksperimenty metu stebimais, nes m > 0. IS to
galima spresti, kad néra praktinés prasmeés taikyti netiesine lasteliy difuzijg
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svytin¢iyjy E. coli bakterijy kolonijy formuojamiems rastams modeliuoti.

4.1.2.5. Nevietinio jautrio kartu su netiesine lgsteliy difuzija jta-
ka

Is skaitiniy eksperimenty su nevietiniu jautriu ir netiesine lasteliy difu-
zija matoma, kad didinant nevietinio gradiento parametro p reiksSme, vizu-
aliai gaunamas mazdaug atvirkscias efektas, palyginti su vaizdu, gaunamu
didinant netiesinés difuzijos parametra m (4.4c pav. palyginti su 4.5¢ pav.).
Dél to papildomi skaitiniai eksperimentai buvo atlikti norint iSsiaiskinti,
kaip rasty formavimasi veikia nevietinis jautris kartu su netiesine lgsteliy
difuzija. Jvairios p ir m parametry reikSmiy kombinacijos naudotos mode-
liuojant laike kintancius bakterijy populiacijos tankius u. 4.6 pav. matoma
nevietinio jautrio kartu su netiesine lasteliy difuzija jtaka.

Is 4.6 pav. matoma, kad modeliuoti rastai, ypac¢ 4.6a pav., yra pa-
nasesni j realiy eksperimenty metu stebimus (1.3 pav.), palyginti su pa-
vaizduotais 4.4c¢ pav. ir 4.5¢ pav. Analizuojant labiausiai iskraipyta atveji
(4.4c pav.), galima matyti, kad dariniy jungimosi savybé gali buti atstatyta
ivedus netiesing difuzija (4.6¢ ir 4.6d pav.), bet rezultatai néra tokie panasus
i realiy eksperimenty vaizdus, kaip norétysi. Taciau netiesing difuzijg pride-
jus prie 4.4b pav. matomo varianto, gaunami rezultatai (4.6a ir 4.6b pav.)
tampa zymiai panasesni j realiy eksperimenty metu gaunamus, palyginti su
gaunamais atskirai jtraukus tik netiesinj jautrj arba netiesing difuzija. Tai
reiskia, kad norint padidinti p parametro reikSme, verta didinti ir m para-
metro reiksSme. IS kitos puseés, 4.6a pav. lyginant su 4.1a pav., nepanasu,
kad pasitelkus modelj, kuriame jtrauktas ir nevietinis jautris, ir netiesiné
difuzija, galima geriau modeliuoti vaizdus, gaunamus realiy eksperimenty
metu. Dél to néra praktinés prasmes taikyti nevietinj jautrj kartu su netie-
sine difuzija Svytinciyjy E. coli bakterijy kolonijy formuojamiems rastams
modeliuoti.

4.1.2.6. Netiesinio gradiento jtaka

Netiesinis gradientas modeliuotas naudojant (1.21). Atliekant Siuos
skaitinius eksperimentus buvo naudojamas konstantinis chemotaktinis jaut-
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4.6 pav. Kintantys laike lasteliy koncentracijy u rastai, gauti naudojant
nevietinj jautrj kartu su netiesine lasteliy difuzija (p = 0,012, m = 0,2) (a),
(:0 = 0,012, m = 074) (b)v (p = 0,016, m = 072) (C)7 (:0 = 0,016, m = 076)
(d). Kity parametry reiksmes nurodytos (4.2).

ris (x(u,v) = x0). Kintantys laike lasteliy koncentraciju u rastai modeliuoti
imant jvairias atstumo parametro ¢ reikSmes. 4.7 pav. matoma, kokig jtaka
netiesinis jautris daro rasty formavimuisi modeliuojant svytinciyju E. coli
bakterijy judéjima.

Imant ¢ — 0, artéjama prie modelio su tiesiniu gradientu. Keliy skai-
tiniy eksperimenty, atlikty su skirtingomis parametro ¢ reikSmeémis, rezul-
tatai rodo, kad modeliuoti rastai, palyginti su realiy eksperimenty metu
gaunamais (1.3 pav.), tampa maziau panasus tada, kai didinama ¢ para-
metro reikSmé (4.7 pav.). Kaip matoma is 4.7b pav., rasto skirtingy Saky
jungimasis yra beveik, o 4.7c pav. —ir visai iSnykes. Kadangi Sis bakterijoms
budingas didesnés koncentracijos dariniy jungimasis yra butinas norint mo-
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0 .
c) N
4.7 pav. Kintantys laike lasteliy koncentracijy u rastai, gauti naudojant

netiesinj gradienta (¢ = 0,05) (a), (¢ = 0,10) (b), (¢ = 0,15) (c¢). Kitu
parametry reikSmés nurodytos (4.2).

deliuoti rastus, panasius j realiy eksperimenty, tai néra praktinés prasmes
taikyti nevietinj jautri Svytinciyjy E. coli bakterijy kolonijy formuojamiems
rastams modeliuoti.

4.1.2.7. Netiesinio gradiento kartu su netiesine difuzija jtaka

Is skaitiniy eksperimenty su netiesiniu gradientu ir netiesine lasteliy
difuzija matoma, kad didinant netiesinio gradiento parametro ¢ reiksme,
vizualiai gaunamas mazdaug atvirkscéias efektas, palyginti su vaizdu, gau-
namu didinant netiesinés difuzijos parametra m (4.7b pav. palyginti su
4.5¢ pav.). Dél to papildomi skaitiniai eksperimentai buvo atlikti norint

issiaiskinti, kaip rasty formavimasis veikiamas, kai i modelj jtraukiamas ir
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0.6 0.6
0.5 0.5
0.4 0.4
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0.0 0.0
a) b)
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4.8 pav. Kintantys laike lasteliy koncentracijy u rastai, gauti naudojant
netiesinj gradienta kartu su netiesine lasteliy difuzija (¢ = 0,05, m = 0,2)
(a), (¢ = 0,05, m = 0,6) (b), (¢ =0,10, m = 0,2) (¢), (¢ = 0,10, m = 0,6)
(d). Kity parametry reiksmes nurodytos (4.2).

netiesinis gradientas, ir netiesiné lasteliy difuzija. [vairios ¢ ir m paramet-
ry reiksmiy kombinacijos naudotos modeliuojant laike kintanc¢ius bakterijy
populiacijos tankius u. 4.8 pav. matoma netiesinio gradiento kartu su ne-
tiesine lasteliy difuzija jtaka.

Velgi, kaip ir eksperimentuose su nevietiniu jautriu kartu su netiesine
lasteliy difuzija, taip ir Siuo atveju iS 4.8 pav. matoma, kad modeliuoti
rastai (ypac¢ 4.8a pav.) yra panasesni j realiy eksperimenty metu stebimus
(1.3 pav.), palyginti su pavaizduotais 4.5¢ pav. ir 4.7b pav. Analizuojant
atvejj, pavaizduotag 4.7b pav., galima matyti, kad dariniy jungimosi savybé
gali buti atstatyta jvedus netiesine difuzija (4.8c ir 4.8d pav.), bet rezultatai
néra tokie panasus ] realiy eksperimenty vaizdus, kaip norétysi. Tai reis-
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kia, kad norint jtraukti netiesinj gradientg ir didinti ¢ parametro reikSme,
verta jtraukti ir netiesine difuzija bei padidinti m parametro reikSme. IS
kitos puses, 4.8 pav. lyginant su 4.1a pav., nepanasu, kad pasitelkus mo-
delj, kuriame jtrauktas ir netiesinis gradientas, ir netiesiné difuzija, galima
geriau modeliuoti vaizdus, gaunamus realiy eksperimenty metu. Dél to né-
ra praktinés prasmeés taikyti netiesinj gradientg kartu su netiesine difuzija

svytin¢iyjy F. coli bakterijy kolonijy formuojamiems rastams modeliuoti.

4.1.2.8. Minimalus modelis, tinkamas Svytinciyjy E. coli bakte-
rijy formuojamiems rastams 1D erdvéje modeliuoti

Sio skirsnio ankstesniuose poskirsniuose buvo parodyta, kad bakte-
rijy populiacijos formuojamus palei cilindro formos mégintuvélyje esancio
skyscio virsutinj krasta rastus galima modeliuoti su tokiomis parametry
reiksmemis: m = 0, xo = 0, xg = 00, Xy — 00, Xe = 0, ¢ — 0. Imant
tokias reikSmes, modelj (1.19) galima supaprastinti iki formos:

2
ou D@u 0 ( (%) T sonu(l— ),

ot~ Tox2 Moz \"ox
o 0% u (4.3)
a—w”(—wm—”)v

z€(0,1), t>0.

Pagrindinés lygtys (4.3), pradinés salygos (1.24) ir krastinés salygos
(1.23) kartu formuoja minimaly matematinj modelj, tinkama Svytinciyju

E. coli bakterijy kolonijy formuojamiems rastams modeliuoti.

Pagal chemotaksio modeliy klasifikacija, jvesta Hillen ir Painter [43],
Sis (4.3) minimalus modelis yra dvieju modeliy kombinacija: netiesinés sig-
nalo kinetikos modelio (M6) ir lasteliy kinetikos modelio (M8). Tokig mo-
deliy kombinacija i$samiai nagrinéjo Maini ir kiti [67, 70, 73].

Pagrindinés lygtys (4.3) turi penkis parametrus: D, xo, qq, By ir s.
Difuzijos parametras D yra butinas dél to, kad dimensiniai difuzijos koefi-
cientai D,, ir D, néra lygus [73, 100]. Parametras s yra naudojamas laiko ir
erdves skaléms keisti modeliuojant procesus. Butinas modelio parametras

xo kontroliuoja chemotaktinj lasteliy atsaka j chemoatraktanto koncentraci-
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ja. Anksc¢iau buvo parodyta, kad «, ir 3, irgi yra reikalingi norint sékmingai
modeliuoti $vytinciyjy E. coli bakteriju kolonijy judéjimo ypatumus [8].

4.1.3. Apibendrinimas

Pseudovienos dimensijos kintantys laike vaizdai, kuriuos formuoja ge-
netiskai modifikuotos svytinciyjy E. coli bakterijy kolonijos palei virsutinj
cilindro formos mégintuveélyje esancio skyscio krasta, gali buti sékmingai
modeliuojamos ir tiriamos naudojant Patlak-Keller-Segel model;.

Bakterijy saviorganizacijai palei mégintuvélyje esancio skyscéio virsu-
tinj krasta modeliuoti skirti dimensinis matematinis modelis (1.11)—(1.16)
ir atitinkamas bedimensis modelis (1.19), (1.23), (1.24) gali buti sékmingai
naudojami tiriant rastus, formuojamus Svytinc¢iyjy E. coli bakterijy koloni-

jos.

Konstantiné chemotaktinio jautrio funkcija (x(u,v) bei h(n,c)) gali
buti naudojama modeliuojant svytinciyjy E. coli bakterijy kolonijy formuo-
jamus rastus (4.2 ir 4.3 pav.). Netaisyklingas nuolatinis judéjimas ir dariniy
atsiradimai bei jungimaisi sekmingai gaunami ir modeliuojant be nuo sig-
nalo priklausancio jautrio bei be nuo bakterijy koncentracijos priklausancio

jautrio.

Vietinis jautris, tiesinis gradientas ir tiesiné difuzija gali buti sékmin-
gai taikomi modeliuojant Svytinc¢iyjy E. coli bakterijy kolonijy formuoja-
mus rastus. Nevietinio gradiento jtaka bakterijy formuojamiems rastams
gali buti is dalies kompensuota jtraukus netiesine lasteliy difuzija (4.4, 4.5
ir 4.6 pav.). Taciau kartu naudojami nevietinis jautris ir netiesiné difu-
zija nepadaro modeliuoty bakterijy formuojamy rasty panasesniy j realiy
eksperimenty metu stebimus, palyginti su rastais, gaunamais naudojant vie-
tinj jautrj ir tiesine difuzija. Panasiai yra ir su netiesinio gradiento kartu
su netiesine difuzija jtaka — netiesinio gradiento poveikis gali buti iS dalies
kompensuojamas jtraukiant netiesine lasteliy difuzija (4.4, 4.5 ir 4.6 pav.),
taciau juy jtraukimas nepadeda sumodeliuoti rasty, kurie buty panasesni j
realiy eksperimenty metu matomus, palyginti su modeliu, kuriame naudo-
jamas tiesinis gradientas ir tiesiné difuzija.
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4.2. Bakterijy formuojamy struktury modeliavi-

mas cilindro Soniniame pavirsiuje

Praeitame poskyryje parodyta, kad nustatytas minimalus pseudovie-
nos dimensijos bakterijy saviorganizacijos modelis yra tinkamas modeliuoti
bakterijy populiacijos kitima palei mégintuvelyje esancio skyscio virsuti-
nio pavirsiaus krasta. Siame poskyryje bus nagrinéjamas dvimatis mode-
lis, skirtas cilindro formos mégintuvelyje esancio skyscio Soninio pavirsiaus
plotui modeliuoti. Paprastumo délei, skaitinés parametry reikSmeés, naudo-
jamos Siame 2D modelyje, yra imamos bedimensés ir dauguma jy paimtos
i anksciau pagal 1D modelj nustatyty tinkamuy reikSmiy (4.2) [8, 93].

Pirmiausia tiriama, kaip aplinkos talpa priklauso nuo deguonies kon-
centracijos, o po to pateikiami papildomi eksperimenty rezultatai, pagal
kuriuos tiriama gylio jtaka svytinciyjy E. coli bakterijy formuojamiems ras-
tams.

4.2.1. Kai aplinkos talpa nepriklauso nuo deguonies kon-

centracijos

Cilindro Soninio pavirsiaus ilgis Siuose eksperimentuose yra prilygina-
mas vienetui, o h = 0,3 dél to, kad toks cilindro aukscio ir ilgio santykis
buvo realiuose eksperimentuose. Laikas imtas 7' = 0,7. Kitos parametry
reikSmeés imtos tokios pacios arba panasios j nustatytas ankstesniy eksperi-
menty metu (4.2) [8, 93]:

D = 07047 X = 8737 Ay = 1a ﬁv = 0a737

(4.4)
s=600, h=03 T=0,.

Matematiskai pseudovienos dimensijos vaizdai, matomi i$ virsaus ziu-
rint j dvieju dimensiju modelj (2.2)—(2.3), turéty buti isreiksti kaip ryskumo
integralas pagal y. Taciau realiy eksperimenty metu naudotas skystis buvo
tirstas ir dél to ne iki galo permatomas. Dél to aisku, kad realiy eksper-
imenty metu stebimas Sviesos intensyvumas priklauso nuo gylio, is kurio

sklinda sviesa. Skaitiné Sios priklausomybés israiska ¢ia pateikiama darant
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supaprastintg prielaida, kad sklindanti Sviesa yra proporcinga aktyviy bak-
terijuy kiekiui, esanc¢iam virs gylio y = h — hy,0 < hg <= h, kur hg yra

eksperimentiskai matomo sluoksnio storis.

Norint modeliuoti rastus, gautus realiy eksperimenty metu, kaip paro-
dyta 1.2 ir 1.3 pav., taikant modelj (2.2)—(2.3) modeliuoti 2D vaizdai buvo
integruoti ir iSvesti jy palei y asj imant eksperimentiskai matomo sluoksnio

storj:

1 h
ulD(x7t> = _/ u(x,y,t) dy7 xr e [07 1]7 te [OaT] (45>
hO h—ho
Vidurkiai iSvedami tam, kad gautieji vaizdai buty sunormuoti ir patogiau

palyginami tarpusavyje.

Modeliuoty kintanciy laike vaizdy pavyzdziai matomi 4.9 pav., kur
pavaizduotas bakteriju tankis, apskai¢iuotas naudojant uip(x,t) ir imant
skirtingus hg. 4.9a pav. vaizduoja rasta, gauta, kai bakterijy tankis apskai-
¢iuotas imant visa gyli (hg = h), 0 4.9b ir 4.9c pav. gauti imant atitinkamai
50 proc. (hg = 0,5h) ir 10 proc. (hg = 0,1h) gylio.

Is 1.3 pav. ir 4.9 pav. matoma, kad dviejy dimensijy modelis, pa-
remtas (2.2) pagrindinémis lygtimis, pakankamai gerai modeliuoja rasty
formavimasi palei virSuting kontakting linijg kai matomas sluoksnis yra
pakankamai plonas (hg — 0) (4.9c pav.). Rastai, gauti integruojant per
visa gyli (4.9a pav.), yra kitokie, palyginti su realiy eksperimenty vaizdu
1.3 pav. Taip pat verta atkreipti démesj, kad mazinamas matomas sluoksnis
(ho — 0) reiskia, kad artéjame prie 1D modeliavimo [8, 93].

Bakteriju formuojamy sankaupy dinamika rastuose yra viena is es-
miniy charakteristiky, nusakanciy rasty formavimasi bakterijy populiacijo-
se [80]. Du sankaupy vidurkiai p, ir p; bei atitinkami standartiniai nuo-
krypiai o, ir o; buvo apskaiciuoti atitinkamai palei kontaktine linijg ir per

visg populiacijos evoliucijos laika:

I I )
. = N, (t)dt, o, = / N, () — pg)2dt,
e =57, /e (t) T T, TO( (t) — pa)

[y = /01 Ny(x)dz, oy = \//Ol(Nt((Ij') — y)2dz,
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4.9 pav. Kintantys laike ir erdvéje bakterijy tankiai ui;p apskaic¢iuoti pa-
gal (4.5), skaitiniams eksperimentams naudojant (2.2) su parametry reiks-
mémis, nurodytomis (4.4), bandant tris atvejus, kai integruotas lasteliy
tankis apskai¢iuotas imant: hg = h (a), ho = 0,5k (b) ir hg = 0,1h (c).

kur N,(t) yra apskaic¢iuotas sankaupy skaicius palei kontaktine linija ¢ lai-
ko momentu, Ny(z) yra apskaiciuotas sankaupy skaicius laike nuo Ty iki 7T
konkrec¢iame taske x, esanc¢iame ant kontakto linijos, Ty yra pradinis trum-
pas laiko tarpas, kurio reikia pradiniam populiacijos rasty formavimuisi iki
jie tampa santykinai stabilis. Sis laikas buvo pritaikytas tam, kad buty
isvengta pradiniy salygu jtakos rasty evoliucijos procesui. Buvo naudotas
Ty = 0,157

Vidutinés p, ir p; sankaupy skaic¢iaus reikSmeés kartu su atitinkamais
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standartiniais nuokrypiais o, ir o; buvo skai¢iuojamos pasinaudojant darbo
metu sukurtg programine jranga, aprasyta 3.4.1 poskyryje.

Sios vidutines p, ir p; sankaupy skaiciaus reik$meés kartu su atitinka-
mais standartiniais nuokrypiais o, ir 0, buvo naudojamos norint pamatuoti
dviejy rasty panasuma, lyginant laike kintancius pseudovienos dimensijos
rastus, gautus naudojant uip, su rastais, gautais realiy eksperimenty metu.
1 yra kritiskai svarbus pasirenkant tinkamg s reiksme, o u; — pasirenkant 7'
reikSme. 7' = 0,7 buvo parinkta kaip tinkama reikSmeé Siems bandymams.
Imant §j laiko intervalg, pu,, gautas analizuojant realiy eksperimenty re-
zultatus, yra pakankamai artimas p,, gautiems analizuojant modeliuoty
eksperimenty rezultatus. Pries skaiciuojant N, ir N, svytinciyjy bakteri-
ju koncentracijy vaizdai buvo apdoroti vienos dimensijos tiesiniu glotnini-
mo (vidurkinimo) filtru atitinkamai x ir ¢ kryptimis, kad buty sumazintas
triuksmas [96].

Vidutinés p, ir p; sankaupy skaic¢iaus reikSmeés kartu su atitinkamais
standartiniais nuokrypiais o, ir oy, apskaic¢iuotais pagal nagrinéjamy pa-
veiksly vaizdus pateikiamos 4.1 lenteléje.

4.1 lentelé. Vidutinés p, ir p; sankaupy skaic¢iaus reikSmes kartu su atitin-
kamais standartiniais nuokrypiais o, ir o, apskaic¢iuotais pagal nagriné¢jamy
paveiksly vaizdus.

| Paveikslas | p, | o0, | | o]
13 pav. | 508|091 10,08 | 1.80
4.9a pav. | 10,64 | 1,98 | 31,30 | 4,02
4.9b pav. | 8,38 | 1,62 | 25,82 | 3,74
4.9c pav. | 7,02 | 1,09 | 19,58 | 3,46
4.11a pav. | 6,59 | 0,92 | 10,00 | 1,54
4.11b pav. | 6,57 | 0,92 | 9,96 | 1,56
411c pav. | 6,64 | 0,99 | 9,83 | 1,65

Taikant 2D modelj (2.2)—(2.3), buvo gauti aktyviu lasteliy tankiai pa-
lei cilindro Soning sienele. Norint analizuoti vertikaly svytinciyjy bakterijy
profilj, aktyviy bakterijy tankiai buvo integruoti palei Soninés sienelés ap-

skritimo ilgj:

uz(y, t) :/0 u(z,y,t)dx, y€[0,h], t €]0,T]. (4.7)

75



4. Bakterijy formuojamy struktury tyrimas ir palyginimas su realiy eksperimenty rezultatais

0.2 0.3

0 025 05 075 1

4.10 pav. Bakteriju populiacijos tankiai u (a) ir chemoatraktanto koncentra-
cijos v (c) cilindro iSoriniame Soniniame pavirsiuje bei vertikalaus bakteriju
pasiskirstymo profilis (b) laiko momentu ¢ = 0,4. Modeliuota naudojant
(2.2), parametry reikSmés nurodytos (4.4).

Tipinis modeliuotas aktyviuy lasteliy tankis u(x,y,t) ir chemoatrak-
tanto koncentracijos v(x,y,t) palei cilindro Sonine sienele bei atitinkamas
vertikalus profilis u, (y,t) matomi 4.10 pav.

Modeliuoti bakterijy u ir chemoatraktanto v koncentracijy vaizdai pa-
lei iSorinj cilindro Soninj pavirsiy rodo formuojamas tinklo pavidalo struk-
turas. Vertikalaus pasiskirstymo kreivé 4.10b pav. rodo du esminius pikus:
vienas — palei virsy (y = 0,3) ir antras — palei apacia (y = 0), o tarp ju
— mazdaug panasus pasiskirstymas. Du pikai Ziurint iS Sono buvo stebéti
ir realiuose eksperimentuose: vienas virsuje, o antras apie 1,5 mm nuo vir-
Saus [A5]. Siame skaitiniame eksperimente stebétas Zemesnysis pikas yra
visiSkai kitoje vietoje negu realiy eksperimenty vaizduose.

4.2.2. Kai aplinkos talpa priklauso nuo deguonies koncent-

racijos

Modeliuojant pseudovienos dimensijos kintanc¢ius laike rastus ir 2D ci-
lindro Soninio pavirsiaus rastus, kurie buty panasesni j realiy eksperimenty
metu stebimus, 2 dimensiju modelis (2.2)—(2.3) buvo iSpléstas papildoma
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0.7

c) X

4.11 pav. Kintantys laike ir erdveéje bakterijy tankiai u;p apskaiciuoti pa-
gal (4.5), skaitiniams eksperimentams naudojant (2.4) su parametry reiks-
meémis, nurodytomis (4.4), bei deguonies koncentracija oy = 1, deguonies
difuzijos koeficientas D, = 0,12, deguonies suvartojimo greitis A = 0,048,
bandant tris atvejus, kai integruotas lasteliy tankis apskaiciuotas imant:
ho =h (a), ho = 0,5h (b) ir h() = 0,1h (C)

deguonies lygtimi, modeliuojancia deguonies dinamika. Sis i§pléstas mode-
lis (2.3), (2.4), (2.5) buvo taikomas skaitiniams eksperimentams vykdyti,
pritaikant tokias parametry reikSmes: bedimensé deguonies koncentracija
0op = 1, bedimensis deguonies difuzijos koeficientas D, = 0,12 ir bedimen-
sis deguonies suvartojimo greitis A = 0,048. Modeliuoti vaizdai matomi
4.11 ir 4.12 pav.

IS 4.11 pav. galima matyti, kad modelis, besiremiantis (2.4) lygéiy
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4.12 pav. Bakteriju populiacijos tankiai u (a), chemoatraktanto v (c) ir
deguonies o (d) koncentracijos cilindro iSoriniame Soniniame pavirsiuje bei
vertikalaus bakterijy pasiskirstymo profilis (b) laiko momentu ¢ = 0,4. Mo-
deliuota naudojant (2.4), parametry reikSmés nurodytos 4.11 pav.

sistema, tinka rastams, gaunamiems palei kontaktine linija, modeliuoti ir
darant prielaidag, kad matomas sluoksnis gali buti skirtingo storio. Rastai,
gauti imant skirtingg hy reikSme, yra beveik identiski — iS esmés skiriasi
tik §vytéjimo intensyvumas. Sie vaizdai tiek subjektyviai (tiesiog Zitrint
ir lyginant), tiek objektyviai (atsizvelgiant i 4.1 lentelés maty reikSmes)
yra zZymiai panasesni i realiy eksperimenty vaizdus (1.3 pav.), palyginti
su 4.9 pav.

O i8 4.12 pav. galima matyti, kad lgstelés iSoriniame Soniniame cilind-
ro pavirsiuje pasiskirsto taip, kad formuoja susispietusias virsuje bambuko
tipo strukturas, kurios, palyginti su modeliu be deguonies lygties, yra zy-
miai panasesnes j realiuose eksperimentuose stebimas 1.2 pav. Tg patvirtina
ir 4.12b pav., parodantis, kad matomi du bakterijy tankio pikai mazdaug
atitinka gaunamus realiuose eksperimentuose [A5], o leidziantis gilyn me-
gintuvélyje bakterijy koncentracija mazéja, kas irgi stebima realiuose eks-
perimentuose (1.2 pav).
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4.13 pav. Modeliuojama be deguonies, kai h = 0,3. Bakterijy koncentraci-
jos: uip, kai hg = h (a); uip, kai hg = 0,1h (b); laiko momentu ¢ = 0,2 (c);
laiko momentu ¢t = 0,4 (d).

4.2.3. Papildomi eksperimentai tiriant gylio jtakg

Papildomi skaitiniai eksperimentai buvo atlieckami su (2.2)—(2.3) mo-
deliu, bei su (2.3), (2.4), (2.5) modeliu, siekiant skaitiniais eksperimentais
istirti, kaip kinta bakterijy formuojamos strukturos keiciant cilindro gylj.

Sistemy dinamika buvo modeliuojama T" = 0,7 bedimensiy laiko viene-
ty taikant 1079 laiko Zzingsnj. Taip pat buvo taikytas 1/240 erdvés zingsnis
palei cilindro krasta bei 1/400 erdvés zingsnis palei cilindro gylj. Atitin-
kamai buvo naudojama 240 x {120; 63; 60;45} erdvés taskuy, kas apytiksliai
atitinka 1 x {0,3;0,16;0,15;0,11} matuojant bedimensiais erdvés vienetais.

[vairiy kity parametry reikSmeés buvo imtos tokios pacios, kaip anks-
tesniame skirsnyje (4.4).

Skaitiniy eksperimenty rezultatai pateikiami 4.13-4.16 pav., kai mo-
deliuojama be deguonies, ir 4.17-4.20 pav., kai modeliuojama su deguonimi.

Is 4.13c ir 4.13d pav. matoma, kad kai h = 0,3, tai 2 dimensijy erd-
véje susidaro netaisyklingos jungtys, vienodai artéjancios tiek prie cilindro
virSaus, tiek prie apacios. Taip pat matoma, kad daznai jungtys atskiria
mazos koncentracijos zonas, kurios yra erdvés viduje, t. y. tos zonos ne-
silie¢ia prie virSaus ar apacios. Ziurint j 4.14 ir 4.15 pav. matoma, kad
mazinant aukstj ~, mazos koncentracijos zonos erdves viduje nebesusidaro.

Toliau mazinant gylj (4.16 pav.), matomas stebimy struktury 2 dimensijy
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4.14 pav. Modeliuojama be deguonies, kai h = 0,16. Bakterijy koncentra-

cijos: uip, kai hg = h (a); uip, kai hg = 0,1h (b); laiko momentu t = 0,2
(¢); laiko momentu ¢ = 0,4 (d).

025 05 075 1
X

a) X b) X

4.15 pav. Modeliuojama be deguonies, kai A = 0,15. Bakterijy koncentra-
cijos: uip, kai hg = h (a); uip, kai hg = 0,1h (b); laiko momentu ¢ = 0,2
(¢); laiko momentu ¢ = 0,4 (d).

erdveje elgsenos kitimas — atsiranda perskyrimai, einantys beveik tiesiai nuo

virsaus iki apacios.

Lyginant 4.13a, 4.13b, 4.14a, 4.14b, 4.15a ir 4.15b pav. pseudovie-
nos dimensijos vaizdus galima pastebéti, kad integruoti per visa gylj vaiz-
dai 4.13a, 4.14a ir 4.15a pav. yra chaotiskesni. Sis chaotiskumas isnyks-
ta 4.16 pav., kai visas cilindro gylis pasirenkamas nedidelis ir 2 dimensijy
strukturos tampa taisyklingesnés. Taciau bendrai pseudovienos dimensijos
vaizdai (4.13a, 4.13b, 4.14a, 4.14b, 4.15a, 4.15b, 4.16a ir 4.16b pav.) visuo-
se gyliuose strukturiskai yra iS esmeés tokie patys — didesnés koncentracijos
bakterijy dariniai vietomis atsiranda, tada juda j Sonus, vietomis issiskiria

ir vietomis susijungia. Verta pazymeéti, kad realiy eksperimenty vaizduose
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4.16 pav. Modeliuojama be deguonies, kai h = 0,11. Bakterijy koncentra-
cijos: uip, kai hg = h (a); uip, kai hg = 0,1h (b); laiko momentu t = 0,2
(¢); laiko momentu ¢ = 0,4 (d).
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4.17 pav. Modeliuojama su deguonimi, kai h = 0,3. Bakterijy koncentraci-
jos: uip, kai hg = h (a); uip, kai hy = 0,1k (b); laiko momentu ¢ = 0,2 (c);
laiko momentu ¢ = 0,4 (d).

dariniy issiskyrimy beveik néra (zr. 1.3 pav.).

Lyginant strukturas, gaunamas j model] nejtraukiant deguonies, su
strukturomis, gaunamomis naudojant modelj su deguonimi, matomas rys-
kus pasikeitimas — deguonies triukumas cilindro apacioje privercia bakteri-
jas koncentruotis virsuje ir bakterijos suformuoja bambuko tipo struktura
(4.17c ir 4.17d pav.).

Buvo atlikti ir eksperimentai didinant gylj dar daugiau, bet bakteri-
ju formuojama struktura, kai modeliuojama jtraukiant deguonj, nepakito
— ji i8 esmés buvo tokia pati bei susiformavo tokiame paciame gylyje kaip
ir 4.17 pav. Taciau mazinant gylj stebimas ryskus 2 dimensijy strukturos
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4.18 pav. Modeliuojama su deguonimi, kai h = 0,16. Bakterijy koncentra-
cijos: uip, kai hg = h (a); uip, kai hg = 0,1h (b); laiko momentu t = 0,2
(¢); laiko momentu ¢ = 0,4 (d).
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4.19 pav. Modeliuojama su deguonimi, kai A = 0,15. Bakterijy koncentra-
cijos: uip, kai hg = h (a); uip, kai hg = 0,1h (b); laiko momentu ¢ = 0,2
(¢); laiko momentu ¢ = 0,4 (d).

kitimas. Pasiekus A = 0,16, bambuko tipo struktura vietomis virsta pusap-
skritimiais. 4.18 pav., palyginti su 4.19 pav., gylis sumazinamas labai nezy-
miai, ta¢iau pusapskritimiai iSnyksta ir formuojasi netaisyklingos jungtys,
nuo virsaus nusidriekiancios iki apacios. Toliau mazinant gylj (4.20 pav.)
formuojasi strukturos, labai panasios j gaunamas modeliuojant be deguo-
nies, kai naudojamas toks pat gylis (4.16 pav.).

Analizuojant pseudovienos dimensijos vaizdus, matoma, kad 4.17 pav.
didesnés koncentracijos bakterijy dariniai vietomis atsiranda, juda j Sonus ir
vietomis susijungia — galima matyti mazdaug medzio struktura. Mazinant
gyli, matomas strukturos kitimas (4.18a ir 4.19a pav.) — Sakos istista bei

atsiranda viety, kur bakterijy dariniai issiskiria. Velgi, toliau mazinant
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4.20 pav. Modeliuojama su deguonimi, kai h = 0,11. Bakterijy koncentra-
cijos: uip, kai hg = h (a); uip, kai hg = 0,1h (b); laiko momentu t = 0,2
(¢); laiko momentu ¢ = 0,4 (d).

gyli ir lyginant 4.20a pav. su 4.16a pav., matoma, kad strukturos labai
supanaséja.

Palyginti su realiy eksperimenty vaizdais (1.3 ir 1.2 pav.), aiskiai mato-
ma, kad pseudovienos dimensijos vaizdai, gauti modeliuojant su deguonimi
(4.17a pav.), yra panasesni nei modeliuojant be deguonies (pvz., 4.13a pav.).
Panasiai yra ir su 2 dimensijy vaizdais iS Sono — juos palyginti sunkiau, bet
matoma, kad realiy eksperimenty vaizduose [94] didesnés bakteriju koncent-
racijos yra susikaupusios virsuje, ir modeliuojant su deguonimi butent tai
ir pasiekiama.

4.2.4. Papildomi eksperimentai tiriant patenkancio deguo-

nies kiekio jtaka

Papildomi skaitiniai eksperimentai buvo atliekami su (2.3), (2.4), (2.5)
modeliu, siekiant skaitiniais eksperimentais istirti, kaip kinta bakterijy for-

muojamos strukturos keiciant j mégintuvél] patenkancio deguonies kiekj.

Sistemy dinamika buvo modeliuojama 7" = 2 bedimensiy laiko viene-
ty taikant 0,00025 laiko zingsnj ir imant s = 209, o tai atitinka ta patj
dimensinj laiko tarpa, kaip ir ankstesniame skirsnyje, kai imta 7' = 0,7 ir
s = 600. Taip pat buvo imtas h = 0,64 bei taikytas 1/224 erdvés zingsnis
palei cilindro krasta bei 1/160 erdves zingsnis palei cilindro gylj.
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2.0

1.0

0 0.5 1 0 0.5 1
a) X b) X
4.21 pav. Kintantys laike ir erdveéje bakterijy tankiai u;p apskaiciuoti pa-

gal (4.5) imant hg = h ir modeliavimui naudojant (2.4), imant du atvejus,
kai kei¢iamas patenkancio deguonies kiekis: oy = 0,945 (a) ir o9 = 1 (b).

[vairiy kity parametry reikSmes imtos tokios pacios, kaip ankstesniame
skirsnyje (4.4).

Patenkancio deguonies kiekis oy skaitiniams modeliavimo eksperimen-
tams buvo imtas jvairus — nuo 0,9 iki 3. Dviejy skaitiniy eksperimenty
rezultatai, kai buvo imami oy = 0,945 ir og = 1, pateikti 4.21 pav. Apskai-
¢iavus vidutines p, sankaupy skaic¢iaus reiksmes, buvo gauta, kad kai o
mazesnis uz 1, sankaupy skaicius greitai mazéja. Dviejy 4.21 pav. pateikty
skaitiniy eksperimenty u, ~ 2,5 (0, =~ 0,81), kai og = 0,945 ir pu, ~ 4,2
(0, = 0,71), kai oy = 1. Didinant patenkancio deguonies kiekj oy, sankaupy
skaicius esmingai nekinta. Panasus désningumai yra stebimi ir realiuose

eksperimentuose [A6].

4.2.5. Apibendrinimas

Modeliuojant [uz genais zymeéty svytinciyjy E. coli bakterijy kolonijos
formuojamas strukturas cilindro formos mégintuvélyje esancio skyscio virsu-
tiniame kraste bei cilindro Soniniame pavirsiuje, galima taikyti Keller-Segel
difuzijos-advekcijos-reakcijos lygéiy sistema, taciau verta jtraukti j modelj
ir lygti, aprasancia deguonies koncentracijos kaita (2.4). I modelj jtraukus
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deguonj, galima gauti strukturas, panasesnes j realiuose eksperimentuose
stebimas.

Istyrus, kaip kinta bakterijy formuojamos strukturos keiciant cilind-
ro gylj, paaiskéjo, kad kai j modelj nejtraukiamas deguonis, tai gylis neturi
labai didelés jtakos bakterijy formuojamiems rastams. O kai deguonis jtrau-
kiamas j modelj, tai nuo tam tikro gylio jj didinant struktura iS esmés ne-
kinta — gaunama bambuko tipo struktura (4.13c ir 4.13d pav.). Taciau gylj
mazinant, bakteriju formuojamos strukturos pradeda kisti (4.14-4.16 pav.).

Verta pastebéti, kad gylj, kuriame formuojasi apatiné bambuko tipo
strukturos dalis, nulemia deguonies difuzijos koeficientas D, ir deguonies

suvartojimo greitis .

Istyrus patenkancio deguonies kiekio jtaka gauta, kad mazinant paten-
kancio deguonies kiekj, mazéja vidutinis bakterijy formuojamy sankaupy
skai¢ius. Sis désningumas matomas ir duomenyse, gautuose realiy eksperi-

menty metu.

4.3. Modelio pritaikymas dvimatei ir trimatei

erdvéms

Siame poskyryje nagrinéjamas modeliavimas trijy dimensijy erdve-
je. Kadangi skaitiniai eksperimentai, besiremiantys 3D modeliu, reikalauja
daug skaic¢iavimo ir laiko resursy, tai verta tirti galimybes modeliuojant
sumazinti erdvés dimensijy skaiciy. Rastai, gauti naudojant modelius su
skirtingu erdvés dimensijy skai¢iumi, lyginami tarpusavyje bei su realiy eks-
perimenty rezultatais. Taip pat pateikiama Siy modeliy analizé remiantis
skaitinio modeliavimo rezultatais ir rekomendacijos, j kg vertéty atsizvelgti
mazinant modelio dimensijy skaiciy.

4.3.1. Skaitinis modeliavimas

Sudarytas 3D matematinis modelis (2.7), (2.9)—(2.13) bei ji atitinkan-
tis bedimensis modelis (2.15)—(2.20) buvo apibrézti kaip pradinis-krastinis
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uzdavinys, besiremiantis netiesiniy diferencialiniy lygéiy dalinémis isvesti-
némis sistema. Analitinis sprendimas néra galimas dél pagrindiniy modelio
lygéiu netiesiskumo [73, 88, 101]. Dél to bakteriju saviorganizacija mode-
liuojama skaitiskai.

Buvo analizuojami keturi atvejai:

1. 3D modelis (2.15)—(2.20).

2. Dviejy dimensijy erdvéje cilindro virSutinio pavirsiaus (2D polinis)
modelis (2.21)—(2.24).

3. Vienos dimensijos erdvéje cilindro virSutinio pavirsiaus krasto (1D)
modelis (2.28)(2.30).

4. Dviejy dimensijy erdvéje cilindro Soninio pavirsiaus (2D Dekarto ko-
ordinatése) modelis (2.31)—(2.35).

Funkcijos, naudotos 3D modelio pradinéms salygoms:

11
uox(p, ¢, 2) =1+ 0,2sin (Qp - )%, vox(p, ¢, 2) = 0,

oox(p,0,2) =1, (p,p,2) €10,R] x[0,2m) x [0, H].

(4.8)

Jos buvo atitinkamai pritaikytos 2D ir 1D modeliams.

Skaitinis modelis sudarytas naudojant baigtiniy skirtumy metoda [89].
Kad buty rastas uzdavinio skaitinis sprendinys, erdvéje buvo taikomas to-
lygus diskretusis tinklas is 40 x 224 x 80 tasky. Taip pat naudotas pastovus
bedimensis laiko Zingsnis, lygus 0,00005. Sios reikimés buvo naudotos visais
keturiais analizuojamais atvejais, priklausomai nuo jy dimensijy skaiciaus.
Skaitiniai eksperimentai buvo patikrinti su skirtingais erdveés ir laiko dis-
kreciaisiais tinklais, kas parodeé, kad gauti rastai yra beveik nepriklausomi
nuo erdvés ir laiko zingsniy. Buvo sudaryta isreikstiné baigtiniy skirtu-
my schema [6, 8, 26, 89] ir naudotas 3.2 poskyryje aprasytas skaitmeninis
simuliatorius.

Kad biity galima modeliuoti lasteliy koncentracijas pseudovienoje di-
mensijoje uip—2p,, palei cilindro virsutinio apskritimo krasty, kai naudo-
jamas 2D polinis modelis (2.21)—(2.24), lasteliy koncentracijos u buvo in-
tegruojamos ir isvesti jy vidurkiai per siaurg J storio zieda, esantj palei
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krasta:

1

2
U1D—2D,p(90, t) = m/l ] U(p, ©, t) pdp, (4 9)

v € 10,27, t €[0,T].

Panasiai kaip ir 2D poliniu variantu, naudojant 2D modelj Dekarto ko-
ordinatese (2.31)—(2.35), lasteliy koncentracijos u buvo integruotos ir isvesti

ju vidurkiai per visa gylj:

L
Uip—ap (2, 1) = ﬁ/ w(z,z,t)dz, x€[0,L], t€0,T]. (4.10)
0

Naudojant 3D modelj (2.15)—(2.20), lasteliy koncentracijos u buvo in-
tegruojamos ir iSvesti juy vidurkiai per siaurg o storio zieda, esantj palei
krasta ir per visa gylj:

u ( t)—l/H<#/l u( zt)d)dz
1D-3D\¥;, _H 0 1_(1_5)2 s P, ¥, =,1) pap ) (411>

¢ €10,27x], t €10,T].

4.3.2. Skaitinio modeliavimo rezultatai ir jy analizé

4.23 pav. matomi erdvéje ir laike kintantys bakterijy formuojami ras-
tai, gauti naudojant visus keturis variantus bei modeliuojant skaitiskai arba
suvedus juos ] pseudovieng dimensija, o 4.22 pav. pateiktos dviejy laiko mo-
menty lasteliy koncentracijuy vizualizacijos, sumodeliuotos 3D erdvéje imant

parametrus:

Du:()»l, DO:()?Q? X:8737 Oy = ]-a 61)20,737 (4 12)

v = 0,025, R=5, H=10, § = 0,075, T = 400. '
4.22 pav. matoma, kad lasteliy koncentracijos u cilindro formos mégin-
tuvelyje formuoja didesnio ryskumo sritis, kurios koncentruojasi virsuje ir
yra panasios j eksperimentiskai gaunamas [94, A5]. Pradinéje populiacijos

evoliucijos stadijoje lastelés yra nevienodai pasiskirsc¢iusios visame meégin-
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4.22 pav. Bakterijy koncentracijy u vizualizacijos dviem laiko momentais
(65 ir 329 bedimensiais laiko vienetais) modeliuojant 3D erdvéje. Palygi-

nimui taip pat pateikiama realaus eksperimento metu gauto vaizdo nuo-
trauka [A2].

tuvelyje esanciame skystyje, o veliau bakterijy populiacija koncentruojasi

megintuvelyje esancio skyscio virsuje, kur didesné deguonies koncentracija.

Skaitiniy eksperimenty rezultatai taip pat parodo (4.23 pav.), kad pag-
rindiniai rastai islieka ir mazinant modelio dimensijas: naujy dariniy atsi-
radimas, juy judéjimas ir susijungimas yra matomas visuose keturiuose pse-
udovienos dimensijos skaitiniy eksperimenty vaizduose. IS kitos pusés, nors
parametrai imti tokie patys, bet gauti rastai néra labai panasus tarpusavyje.
Rastai, gauti naudojant 2D (4.23b ir 4.23c pav.) ir 3D (4.23d pav.) mode-
lius, atrodo panasesni j gautus realiy eksperimenty metu (1.3 pav. bei [93,
94, A5]), palyginti su gautais 1D skaitinio eksperimento metu (4.23a pav.).
Mazinant dimensijy kiekj (4.23d pav. j 4.23bc pav. j 4.23a pav.) viduti-
nis didesnio lasteliy tankio sankaupy skaicius palei mégintuveélyje esancio
skyscio krasta yra linkes dideéti.

Is 4.23c ir 4.23d pav. galima matyti, kad pradiniame populiacijos
evoliucijos etape, kol deguonis (o) dar néra suvartotas ir yra pasklides po
visg megintuvelyje esantj skystj, bakterijy populiacija modeliuojama 3D
modeliu elgiasi panasiai, kaip ir modeliuota 2D poliniu modeliu, taciau sis

panasumas priklauso nuo pradiniy salygu [8, 26, 65].

Modeliuoty erdviniy laike kintané¢iy rasty skirtumai (4.23 pav.) gali
buti aiskinami prielaidomis, naudotomis mazinant dimensijy skaic¢iy — pa-
lyginti didele erdve ir jautrumu pradinéms salygoms. Skirtingos pradinés
salygos lemia ne tik kitokius rasty tipus, bet su kai kuriomis pradinémis sg-

lygomis bakteriju koncentracija gali nusistovéti ir pasiskirsciusi tolygiai [45].
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4.23 pav. FErdvéje ir laike kintantys bakteriju koncentraciju u formuoja-
mi rastai, gauti naudojant visus keturis variantus bei modeliuojant arba
suvedus juos i pseudovieng dimensija: 1D modelis (a), 2D Dekarto koordi-
natése modelis (b), 2D polinis modelis (c¢) ir 3D modelis (d). Modeliavimui
naudotos parametry reikSmés nurodytos (4.12).

Kai didinama analizuojamoji erdvé, tai gaunama vis daugiau nestabiliy at-
veju [80] ir didesnis sudétingumas [2]. Modeliuojant trijose dimensijose
ir imant maza augimo greitj o, bei konstantinj o, modelis su pagrindine-
mis lygtimis (2.15) gali sugeneruoti ir neapibrézta sprendinj [108]. Nau-
dojant 3D modelj taip pat jmanoma gauti specifinius rastus, pavyzdziui,
P-pavirsius, kurie neegzistuoja Zemesnése dimensijose [91]. 3D modeliavi-
mas taip pat buvo naudojamas tiriant aktyvumo paveikty faziy atsiskyrima
aktyviy daleliy uzdarose koncentracijose ir buvo identifikuoti svarbus skir-
tumai tarp 2D ir 3D atveju [97].

2D Dekarto koordinatése modelis (2.31) iSplecia 1D modelj (2.28) taip
pat, kaip 3D modelis (2.15) iSplec¢ia 2D polinj modelj (2.21), nes abu is-
pléstieji modeliai gaunami pridéjus gylio dimensija ir papildoma deguonies
lygti. IS kitos pusés, mazinant matematinio modelio dimensijy skaic¢iy buvo
daroma prielaida, kad masés transportas palei cilindro spindulj daro men-
ka jtaka del to, kad cilindro kraste taikoma nepratekéjimo krastiné salyga
(p = R). Kadangi bedimensis difuzijos koeficientas D, ir chemotaktinis
jautris y yra pagrindiniai parametrai, kontroliuojantys masés transporta
1D modelyje (2.28), turi buti iStirta rasty priklausomybé nuo modelio pa-
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4.24 pav. Erdvéje ir laike kintantys bakterijy koncentracijy v formuojami
rastai gauti naudojant 1D modelj su dviem skirtingomis bedimensio difuzi-
jos koeficiento D, reikSmémis: 0,2 (a) ir 0,3 (b). Kity parametry reiksmes
nurodytos (4.12).

rametry D, bei x reikSmiy. Tam bakterijy saviorganizacija buvo skaitiskai
modeliuojama su skirtingomis siy parametry reikSmémis nekeic¢iant kity pa-
rametry reikSmiy. Rastai, gauti naudojant 1D modelj (2.28), yra pateikti
4.24-4.26 pav.

4.24 pav. matomi erdvéje ir laike kintantys vaizdai, sumodeliuoti su
dviem skirtingomis difuzijos koeficiento D,, reikSmémis: 0,2 ir 0,3. Atitinka-
mas vaizdas, gautas imant mazesne difuzijos koeficiento reiksme (D, = 0,1),
matomas 4.23a pav. IS siy paveiksly matoma, kad didinant D, parametro
reiksSme rastai tampa stambesni ir Siek tiek maziau linke susijungti, o tai
juos padaro panasesnius j 4.23b pav. ir j stebimus eksperimentiskai (1.3 pav.

i [93, 94, A5)).

Panasiai yra ir su parametru y — kai maziname Sio parametro reiksSme,
rastai (4.25 pav.) irgi tampa stambesni ir Siek tiek maziau linke susijung-
ti, tad taip pat tampa panasesni i 4.23b pav. Rastai, panasus j gautus
4.23b pav., taip pat buvo gauti ir su kitokiomis parametry reikSmeémis:
(Dy,x) = (0,15,6,8) ir (Dy,x) = (0,09,5,8). Siy skaitiniy eksperimenty
rezultatai pateikti 4.26 pav.

[s 4.24-4.26 pav. galima matyti, kad modeliavimo paklaida, atsiran-
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4.25 pav. FErdvéje ir laike kintantys bakteriju koncentraciju u formuoja-
mi rastai gauti naudojant 1D modelj su dviem skirtingomis chemotaktinio
jautrio x reiksmeémis: 5,8 (a) ir 6,3 (b). Kity parametry reikSmés nurodytos

(4.12).
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4.26 pav. Erdvéje ir laike kintantys bakterijy koncentracijy v formuojami
rastai gauti naudojant 1D modelj su skirtingomis parametry reikSmeémis:
D, =0,15,x =6,8 (a) ir D, = 0,09, x = 5,8 (b). Kity parametry reiksmeés

nurodytos (4.12).

danti mazinant modelio dimensijy skaiciy, bent is dalies gali buti kompen-

suota keic¢iant D, ir (arba) x parametry reiksmes. Kompensavimo mecha-

nizmas 1D modeliui, kai vieno parametro reikSmeés didinima galima kom-
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pensuoti mazinant arba didinant kito parametro reikSme, panasioms lyg-
tims buvo detaliai nagrinétas [8, 33, 80]. Pavyzdziui, lasteliy augimas gali
kompensuoti lasteliy judéjima nuo vienos sankaupos prie kitos [80]. Triju
dimensijy atveju modelio atskiry parametry jtaka formuojamam rastui néra

iSsamiai iStirta.

4.3.3. Apibendrinimas

Eksperimentiskai buvo parodyta, kad Keller-Segel tipo modelis gali
buti sékmingai pritaikytas modeliuoti Svytiné¢iyjy bakterijy kolonijy for-
muojamas strukturas cilindro formos mégintuvélyje esanciame skystyje (2.1
ir 4.22 pav.).

3D matematinis modelis (2.7)—(2.13) ir ji atitinkantis bedimensis mo-
delis (2.15)—(2.20), skirti bakterijuy saviorganizacijai cilindro formos mégin-
tuvelyje modeliuoti, gali buti sekmingai taikomi modeliuojant strukturas
(4.22 pav.), panaSias i stebimas realiuose eksperimentuose (1.1-1.3 pav.
bei [94, A5]), bei gali buti taikomi tiriant $vytin¢iyjuy E. coli bakterijy for-
muojamas strukturas.

Nors cilindro formos mégintuvélyje esanciy bakterijy saviorganizaci-
jai modeliuoti geriausiai tinka 3D modelis, eksperimentiniai erdvéje ir laike
kintantys rastai gali buti kokybiskai modeliuojami naudojant 1D ir 2D mo-
delius, nes didesnés bakterijy koncentracijos formuojasi palei virsutinio ci-
lindro pavirsiaus krasta. Taciau atsiranda svarbiy rasty skirtumy naudojant
1D, 2D ir 3D modelius ir imant tas pacias parametry reiksmes (4.23 pav.).

Labai panasus erdvéje ir laike kintantys svytinc¢iyjy bakterijy formuo-
jami rastai gali buti modeliuojami imant skirtingy dimensijy modelius ir
pritaikant dalies parametry reiksmes, konkreciai bedimensj bakterijy difu-
zijos koeficienta ir (arba) chemotaktinj jautrj (4.24-4.26 pav.).

4.4. Dimensiniai parametrai ir jy tinkamumas

Siame darbe naudotos bedimensiy parametry reikimés buvo nustaty-

tos eksperimentiskai keic¢iant reikSmes, siekiant gauti netaisyklingus rastus,
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4.4. Dimensiniat parametrat ir jy tinkamumas

panasius j gaunamus realiuose eksperimentuose. Atsizvelgiant ] parametry
transformavima (2.14) bei (2.36), galima apskaiciuoti dimensiniy parametry

reikSmes.

Analizuojant parametry rinkinj (4.4) ir darant prielaida, jog realaus
fizinio eksperimento virsutinio krasto apskritimo ilgis (I = 27 R, kur R =~
0,3 cm yra mégintuvélio spindulys) ir trukmé (T, = 1,5 x 10* s = 250 min)
atitinka bedimensius ilgj (L = 1) ir trukme (7" = 0,7), naudotus skaitiniams

eksperimentams (4.10), galima apskaic¢iuoti kitus parametrus.

Galima apskaiciuoti dimensines difuzijos koeficienty reikSmes: che-
moatraktanto (D. = (I/L)?> x (T/T,) =~ 1,66 x 107* cm?s~!), bakterijy
(D, = D,D. = 0,04D,.. ~ 6,63 x 1075 cm?s™!) ir deguonies (Ds = D,D, =
0,12D. ~ 1,99 x 107 em?s™!). Atitinkamy difuzijos koeficienty reiksmes,
randamos literatiiroje [11, 15, 46]: D, ~ 1075 cm?s™!, D,, ~ 6x107% cm?s~!
ir Dy =~ 2 x 107° ecm?s~!. Galima palyginti labai didelés chemoatraktanto

difuzijos koeficiento reikSmeés interpretacija pateikiama [A5].

Dimensinis lasteliy augimo greitis modelyje yra 0,028 s~!, tai reiskia,
kad lasteliy dalijimosi periodas yra lygus In(2) /0,028 =~ 25 s. Si reik§me ski-
riasi nuo tipinio lasteliy dalijimosi periodo (apie 104 s) apie 4 kartus, taciau
sis skirtumas gali buti paaiskintas metaboliniu E. coli bakterijy lankstu-
mu [93].

Dimensinis aktyvios bakterijos deguonies suvartojimo greitis yra apie
2.8 x 10° molekuliy per sekunde. Toks vartojimo greitis yra tipiskas meta-
boliskai aktyvioms bakterijoms [69].

Atsizvelgiant j siuos dimensiniy parametry palyginimus su realiomis
reikSmémis, galima teigti, kad modelis yra adekvatus ir tinka Svytinciyjy
E. coli bakterijy kolonijy formuojamiems rastams modeliuoti.
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Bendrosios isvados

1. Konstantiné chemotaktinio jautrio funkcija, vietinis jautris, tiesinis
gradientas ir tiesiné difuzija gali buti sekmingai taikomi svytinc¢iyjy
E. coli bakterijy kolonijos formuojamiems rastams modeliuoti. Ne-
vietinio gradiento jtaka bakterijy formuojamiems rastams gali buti is
dalies kompensuota jtraukus netiesine lasteliy difuzija. Panasiai netie-
sinio gradiento poveikis gali buti is dalies kompensuojamas jtraukiant
netiesine lasteliy difuzija. Atsizvelgiant j tai, parinktas modelis, dar-
be vadinamas minimaliu, yra tinkamas Svytin¢iyjy E. coli bakterijy
formuojamoms struktiuroms modeliuoti pseudovienoje dimensijoje prie
meégintuvélyje esancio skyscio triju faziy (kietas pavirsius-oras-skystis)
kontakto linijos.

2. Pasiulyti nauji matematinis ir kompiuterinis modeliai, kuriuose atsi-
zvelgiama j deguonies koncentracijos dinamika, yra tinkamesni svytin-
¢iyjy E. coli bakterijy formuojamoms struktiroms modeliuoti dviejy
ir trijy dimensijy erdveése, kai atsizvelgiama j bakterijy judéjima per
visa megintuvelio gylj, palyginti su analogiskais modeliais be deguonies

dinamika aprasancios lygties.

3. Bakterijy populiacijos dinamikai cilindro formos mégintuvélyje esan-
¢iame skystyje modeliuoti geriausiai tinka 3D modelis. Vis délto dides-
nés bakterijy koncentracijos formuojasi palei virsutinio cilindro pavir-
siaus krasta, dél to kintantys erdvéje ir laike rastai gali buti kokybiskai
modeliuojami naudojant 1D ir 2D modelius. Taciau atsiranda svarbiy
rasty skirtumy taikant 1D, 2D ir 3D modelius su tomis paciomis para-
metry reikSmeémis. Labai panasus erdveje ir laike kintantys svytinciyjuy
bakterijy formuojami rastai gali buti modeliuojami taikant skirtingy
dimensijy modelius ir pritaikant dalies parametry reiksmes, konkreciai
bedimensj bakterijuy difuzijos koeficientg ir (arba) chemotaktinj jautr;.
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