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Sissejuhatus

Kédesoleva t66 eesmirk on tutvustada keemiliste reaktsioonide, siidamet6d ja héiritud
litkumise mudeleid koos iilesannete piistituste ja lahendustega modelleerimisprogrammi Stella
abil. Esitatud on mudelitele vastavad pShivorrandid, mudelite skeemid, tulemuste graafikud ja

lisatud on ka mudelite koodid.

Esimeses peatiikis vaatleme erinevaid keemilisi reaktsioone ja vdOimalusi nende
modelleerimiseks. Esimesena on toodud vajalikud pohiteadmised reaktsioonide kiiruste
madramise kohta. Alustame kdige lihtsamast iihesuunalisest keemilise reaktsiooni mudelist

ning ldheme edasi keerulisematega.

Teises peatiikis koostame mudeli inimese siidame t66 uurimiseks. Peatiiki esimeses 0sas
kirjeldame liihidalt stidame ehitust ja siidame tootamise pohimotteid. Teises 0sas
modelleerime siidamet6o6 mudeli lihtsustatud kujul ning uurime erinevate muutujate moju

stidamele ja vererdhule.

Kolmandas peatiikis vaatleme diskreetse ajaga mudelit, milleks on héiritud litkumise mudel,
arendame seda edasi aeglaselt liikuvale objektile jérele joudmise mudeliks ning uurime

tulemusi erineva héirituse mééra korral.

Siidamet6o mudel ja osa keemiliste reaktsioonide mudelitest pohinevad raamatul ,,Modeling
Dynamic Biological Systems® [1] ning hiiritud liikumise mudel raamatul ,,Dynamic

Modeling“ [2]. Mudelid on tolgitud eesti keelde, 1dbi tootatud ja edasi arendatud.



1. Keemiliste reaktsioonide mudelid

Selles peatiikis vaatleme keemilisi reaktsioone ja nende modelleerimist programmiga Stella.
Alustame koige lihtsama iihesuunalise reaktsiooniga, siis vaatame kahe produktiga
reaktsiooni ning podrdreaktsiooni. Seejarel uurime Briisselaatorit ja 10petuseks kataliiiisitud

produkti mudelit.

Mboisted alapeatiikis 1.1 pohinevad raamatul ,,Keemia alused: teekond teadmiste juurde® [3]
ja alapeatiikis 1.2 raamatul ,Kaoseraamat“ [4]. Uldiste keemiliste reaktsioonide mudelid
pohinevad Oppematerjalil [5], mille pohjal on koostatud iihesuunalise ja pddrdreaktsiooni
mudelid. Uhesuunalise reaktsiooni mudelist on iseseisvalt edasi arendatud kahe produktiga
reaktsiooni mudel. Uhesuunalise, kahe produktiga ja poordreaktsiooni juures on
diferentsiaalvorrandid lahendatud 14bi ka analiiiitiliselt. Koigi diferentsiaalvorrandite

siisteemide lahendamisel on kasutatud dpikut ,,Harilikud diferentsiaalvorrandid* [6].

Briisselaatori ja kataliilisitud produkti mudel pohinevad raamatul ,,Modeling Dynamic

Biological Systems* [1].

1.1. Uldised keemilised reaktsioonid

Keemiliste reaktsioonide algmaterjali nimetatakse ldhteaineteks (ka reagentideks) ja tekkivaid

aineid saadusteks (ka produktideks).

Keemias mairatakse reaktsiooni kiirus selle kaudu, kui kiiresti kasutatakse dra ldhteained voi
tekivad produktid. See tihendab, et vaatleme reaktsiooni kiirust kui {ihe reagendi vo1 produkti

kontsentratsiooni muutust ajas.

Keemilises kineetikas niidatakse, kuidas leitakse reaktsioonikiirused keemiliste vorrandite
kaudu. Selleks lihtume massitoimeseadusest, mis litleb, et keemilise reaktsiooni kiirus on
vordeline lihteainete kontsentratsioonide korrutisega. Uleiildine valem reaktsioonikiiruste
leidmiseks on jargmine (tegu on keemilise kineetika pohipostulaadiga, mis tuleneb

massitoimeseadusest).
Olgu antud reaktsioon

ald+ bB — cC + dD.



Siis selle reaktsiooni kiirus avaldub jargmiselt:
v = K[A]*[B]",
kus K on reaktsiooni kiiruskonstant.

Keemilises kineetikas tdhistavad nurksulud molaarset kontsentratsiooni mol/I.

1.1.1. Uhesuunaline keemiline reaktsioon

Vaatame koigepealt lihtsat iihesuunalist keemilist reaktsiooni, kus reagendist (s.o ldhteaine) X

saab produkt Y. Olgu kiiruskonstant K;. Reaktsiooni skeem on jargmine:

Ky
X—Y. (1.1)

Paneme kirja reaktsioonile (1.1) vastavad kiirused:

T == —Kl[X], (12)
dlY] _
—— = KiX]. (1.3)

Positiivne suurus nditab, et aine on reaktsiooni produkt, negatiivset suurust kasutatakse, kui

aine on reaktsiooni reagent [3].

Lahendame vorrandisiisteemi. Tahistame aine X kontsentratsiooni [X] ajahetkel ¢ muutujaga
x ja aine Y kontsentratsiooni [Y] ajahetkel t muutujaga y. Kdigepealt lahendame vorrandi

(1.2), eraldame muutujad:

dx

- —K; x, | X
1dx _ | gt
xdt VY

dx

X

Niitid on tegu eraldatud muutujatega vorrandiga. Integreerides saame:

In|x| = —K;t + C4,
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jarelikult
x = e—Kat+C1

Leiame C; véartuse, kuna alghetkel x(0) = 1, siis

1 — e—K1'0+C1 — eC1.

Siit saame, et

Seega

—Kqt

Niiiid lahendame diferentsiaalvorrandi (1.3)

Saame taandada kiiruskonstandi K;:
y =—e Kt 4+ (,.
Leiame C, véirtuse algtingimusel y(0) = 0:
0=—-ef04(C,=-1+0C,.

Siit

seega

(1.4)



y=—e Kt 41,

Oleme saanud diferentsiaalvorrandite (1.1) ja (1.2) lahenditeks:
x = e Kt (1.5)
y=—e Kt 41, (1.6)

Koostame reaktsioonile vastava mudeli, mudeli skeem on toodud joonisel 1.1 ja

programmikood lisas 1.

REAGENT X

L

REAKTSIOON

K1

PRODUKT Y
Joonis 1.1. Uhesuunalise keemilise reaktsiooni mudel

Reagendi algvdirtus on X(0) =1 ja produkti algvdartus on Y(0) = 0. Kiiruskonstandi
védrtus on K; = 0,1. Juhtimine REAKTSIOON avaldub valemiga

REAKTSIOON = K, - REAGENT X.

os 1: REAGENT X 2: PRODUKT
-]J T 1.00 _'_'__'_'_ ...... Jerees
- III //—"'_'_'_'_2

1 B0

] =1
4 0.00 E—— e
0.0D 13.756 27.50 41.25 56.00
Page 1 53,00 18:00 27. mai 2015. a.
q a @’f ? Kontsentratsiconide muutumine

Joonis 1.2. Keemilise reaktsiooni ainete kontsentratsioonide muutumine



Ainete kontsentratsioonide muutumist ajas ndeme jooniselt 1.2. Alguses on produkti Y teke
kiire, sest reagendi kontsentratsioon on korge. Kui reagent reageerib éra, siis produkti tekke
kiirus vdheneb. Reaktsioon 10peb, kui reagent on ara reageerinud ja produkti on sama palju,

kui reagenti alguses. Meie mudeli puhul reageerib reagent dra 53 sekundiga (joonis 1.2).
Teeme tundlikkuse analiiiisi. Valime kiiruskonstandi K; vairtusteks 0,05; 0,1 ja 0,15.

ﬁ REAGENT X 1-2-3-
1 1,0+

4\\\_‘\“‘
—-“_&_\—-'\—ﬁ_\_
; - M\\\-\___?_‘_\__‘_’-_‘-u_h_é_\_?___n‘_=2_j
' " 0.00 13.75 27.50 41.25 55.00
Page 3 ) Sekundid 10:45 4. juu 2015. a.
Na=Es ? Tundlikkuse analids, K1=[0.05;0.15]

Joonis 1.3. Tundlikkuse analiiiis, kui K; = 0,05; 0,1; 0,15

Joonisel 1.3 on ndha reagendi kontsentratsiooni muutumise soltuvus kiiruskonstandist.
Nideme, et kiiruskonstandi K; suurendamine kiirendab reaktsiooni toimumise Kiirust.

Keemilise reaktsiooni kiiruse suurendamine voib nditeks toimuda temperatuuri tostmisel.

1.1.2. Kahe produktiga keemiline reaktsioon

Arendame eelmist mudelit lisades juurde veel iihe produkti. Reaktsiooni skeem on jargmine:

X—Y— /7.

Vorrandisiisteem saab kuju:

d[X]
7——1(1[)(],
d[Y]—K X K, |Y
TRl 1[X] = K,[Y],



Analoogiliselt eelmise mudeliga ainete kontsentratsioone téhistades saame diferentsiaal-

vorrandite siisteemi jargmisel kujul:

dx

-~ 7
T Kix, (1.7)
dy

_dt == le - sz, (18)
dz

— =K. v. 1.
dt 2y (1.9)

Vorrandi (1.7) lahend on meil juba leitud, selleks on x = e ¥it, Asendame tulemuse

vorrandisse (1.8) ja saame:

dy

— = K,e ¥at — K y,

dt 1€ 2Y

d

d_)t] + K,y = K, - e Kt (1.10)

Vorrand (1.10) on lineaarne mittehomogeenne diferentsiaalvorrand. Lahendame selle vorrandi
konstandi varieerimise meetodil. Lahendamiseks peame eeldama, et K; + K,. Koigepealt

lahendame vorrandile (1.10) vastava homogeense diferentsiaalvorrandi:

dy+K =0 dt 1.11
dt Zy_ ) y ( " )
d

_y:_szt

y

Integreerides saame:
In|y| = =Kt + C;.
Homogeense diferentsiaalvorrandi (1.11) tildlahendiks on siis:
y = Cie™ et (1.12)

Otsime niitid esialgse diferentsiaalvorrandi (1.10) lahendit kujul
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y = C(t)e 2,

asendame konstandi C; uue otsitava funktsiooniga muutujast t. See lahend peab rahuldama ka
diferentsiaalvorrandit (1.10). Asendame lahendi vorrandisse (1.10) ja teeme jargmised

teisendused:

d(Cy(H)e™*2")

dt + K2C2(t)e_K2t = Kle_Klt,
d(Cy(t

( ;t(_)) e~ — K G (e ™" + KpCy(D)e ™" = Kye ™M,

d(G(1) _ _

Te Kyt — Kle Klt’

d(C (1)) _

T = Kle(KZ Kl)t_

Integreerides saame:

K

(K2—Ky)t
e + Cs,
K, — K; ’

Co(t) =

kus C; on integreerimiskonstant.

Asendame saadud C,(t) vorrandisse (1.12), saame diferentsiaalvorrandi (1.10) lahendi kujul:

K
y = (Kz —11(1 e(fa=Kt 4 C3> e Kot (1.13)

Leiame C; vaartuse kasutades algtingimust y(0) = 0, saame:

K
Ky, — Ky

C3=_

Asendame saadud konstandi C; véartuse vorrandisse (1.13) ja saame lahendiks:

YT, - K

(e—Klt — e—Kzt).

Avaldame vorrandist (1.9) analoogiliselt muutuja z vaartuse, saame

KK, (e fat  eg~Kat
= + +1.
z KZ—K1<—K1 K, )

11



Seega diferentsiaalvorrandite siisteemi (1.7)-(1.9) lahenditeks saime:

x = e Kt
K, K
_ —Kit _ —Kyt
K, K, <e‘K1t e Kat )
z= + + 1.
K, — K\ —Ky K;

Mudelile, mis on kujutatud joonisel 1.1, lisame juurde muutujad PRODUKT Z ja
REAKTSIOON 2. Muutuja PRODUKT Z algvéairtus on Z(0) =0 ning juhtimine
REAKTSIOON 2 avaldub valemiga:

REAKTSIOON 2 = K, - PRODUKT'Y.

Kahe produktiga keemilise reaktsiooni mudeli skeem on  toodud joonisel 1.4 ja

programmikood lisas 2.

REAGENT X

q

REAKTSIOON 1

K1

PRODUKT Z
obyY %ﬁ/\q S

A\
REAKTSIOON 2

PRODUKT Y
Joonis 1.4. Kahe produktiga keemiline reaktsioon

Mudelis kasutame Kiiruskonstantide jargmiseid véairtusi: K; = 0,1; K, = 0,11. Ainete

kontsentratsioonide muutumine ajas on kujutatud joonisel 1.5.

Alguses on reagendi X édra reageerimine ja produkti Y teke véga Kkiire, sest reagendi
kontsentratsioon on korge. Produkti Y tekkimisel hakkab aine edasi reageerima produktiks Z.
Reaktsioon 1opeb, kui reagent X ja produkt Y on otsas ning kogu ainest on saanud produkt Z.

Meie mudelis juhtub see 71,25 sekundiga (vt joonis 1.5).

12



,ﬁ 1: REAGENT X 2: PRODUKT 3: PRODUKT Z
1
2

1 -
E:J :T:r_———__———- —1
1 ==l
0.00 18.75 37.50 5525 T5.00
Page 2 71.25 20:00 20 mai 2015. a.

N O = /° 7 Kahe produktigs keemilise rasktsicon sinets kontsentratsioonide mustumine

Joonis 1.5. Kahe produktiga keemilise reaktsiooni ainete kontsentratsioonide muutumine

1.1.3. Poordreaktsioon

Arendame mudelit, lisades reaktsioonile (1.1) juurde vastassuunalise reaktsiooni. Olgu K,

kiiruskonstant. Reaktsiooni skeem on jargmine:

Ky
X—Y,

K3
Yy —X.

Poordreaktsioonile vastavad reagendi X ja produkti Y kiirused on jargmised:

d[X]

Tl K,[Y],
d[v]

a —K[Y].

Péri- ja vastassuunalise reaktsioonide kiirused kokku annavad jargmise diferentsiaalvorrandite

susteemi:

dx
E = _le + sz, (1.14)
dy
E = le_sz. (1.15)



Saadud lineaarset homogeenset konstantsete kordajatega diferentsiaalvorrandite siisteemi
saame lahendada thele diferentsiaalvdrrandile taandamise meetodil. Selleks diferentseerime

slisteemi esimest vorrandit (1.14)

d’x de_I_Kdy
dez2 ~ ldt ' ar

seejarel asendame teisest vorrandist (1.15) dy/dt:

d?x dx
W = _Kl E + Kz(le_sz).

Vorrandist (1.14) avaldame K,y, mille asendamisel eelnevasse vOrrandisse saame

dzx_ de+K(K dx X )
dez g TR \MX T T )

Oleme saanud teist jiarku lineaarse homogeense konstantsete kordajatega diferentsiaal-

vorrandi kujul

2

X K+ KD =0
dt? e T

Saadud vorrandile vastav karakteristlik vorrand on
A+ (K +K)A=0.
Karakteristliku vorrandi lahendid on
A =0; 4, = —(K; + Ky).
Seega saame avaldada muutuja x jargmiselt
x = C; + Cye~ Kkt
Vorrandi (1.14) abil saame

Ki
y—_

= C. —C —(K1+K2)t_
K, 1 2€

Algtingimuste x(0) =1 ja y(0) =0 korral saame avaldada integreerimiskonstandid

jargmiselt

14



K

C,=1- :
1 K, + K,
K,
C, = :
27 K, + K,

Diferentsiaalvorrandite siisteemi (1.14)-(1.15) lahendiks on

x=1-— Ky + Ky e~ (KitKz)t
K, +K, K, +K;
y = £<1 __K > __K o~ (Ki+K2)t
K, K, + K; K, + K;

Mudeli koostamiseks poordreaktsioonile, mis koosneb pari- ja vastassuunalisest reaktsioonist,
kasutame siisteemi (1.14)-(1.15). Mudelile, mis on kujutatud joonisel 1.1, lisame juurde
juhtimise POORDREAKTSIOON, mis avaldub valemiga:

POORDREAKTSIOON = K, - PRODUKT'Y.

Mudeli skeem on toodud joonisel 1.6 ja programmikood lisas 3.

REAGENT X

A4
REAKTSIOON
K2 ~Z
/_\(:
POORDREAKTSIOON PRODUKT Y

Joonis 1.6. Poordreaktsiooni mudel

Mudelis kasutame kiiruskonstantide jargmiseid véaartusi: K; = 0,1; K, = 0,1. Joonisel 1.7

ndeme poordreaktsiooni ainete kontsentratsioonide muutumist.

15



99 1: REAGENT X 2: PRODUKT Y
0ED 050
17 kit s e I

2

L1 - S PR et e

|
21 0,100
0.00 8.00 12.00 18.00 24,00
Page 1 [ e 1458 20 mai 2015. :
ZZED
P Podrdreaktsioon
SleEs 7

Joonis 1.7. Poordreaktsiooni ainete kontsentratsioonide muutumine

Samamoodi nagu eelnevate reaktsioonide puhul, on ka siin alguses produkti teke véga kiire,
sest reagendi kontsentratsioon on korge. Kui reagent reageerib jirjest dra, siis produkti
tekkimise kiirus vdheneb. Kuna produkti tekib jérjest juurde, siis tema lagunemise Kiirus
muudkui kasvab. Uhel hetkel muutuvad aeglustuva pirisuunalise reaktsiooni ja kiireneva
vastassuunalise reaktsiooni kiirused vordseteks. Siis saabub tasakaalumoment. Reagenti X
tekib sama palju juurde kui laguneb ja sama kehtib ka produkti Y kohta. See tasakaal on
diinaamiline, milles pari- ja vastassuunalise reaktsiooni kiirused on vordsed. [3] Meie mudelis
tekib tasakaalumoment 22,5 (joonis 1.7) sekundiga, kui mdlema aine kontsentratsioonid on

saanud vordseks 0,5.

Nieme, et vastassuunalise reaktsiooni lisamine muudab téielikult reaktsiooni kaitumist.

16



1.2. Briisselaator

Uks oluline omadus reaalelu protsesside puhul on see, et siisteemi komponentide vahelised
seosed on mittelineaarsed. Nidide mittelineaarsusest keemilistes reaktsioonides on

autokataliititiline protsess

A+ X - 2X,

mille korral aine X Kkiirendab omaenda toodangut aine A abil. Sellisel autokataliiiitilisel
reaktsioonil voib olla mitu vahepealset protsessi, nagu nditeks kui X toodab ainet Y, mis
omakorda kiirendab aine X tootmist. Uks selline reaktsioon on tuntud Briisselaatori nime all.
Seda reaktsiooni uuris Briisselis grupp teadlasi eesotsas Ilya Prigoginega, kes oli Belgia-
Ameerika keemik ning Nobeli preemia laureaat. Sellest tuleneb ka nimi Briisselaator. See

sisaldab jargnevaid reaktsioone:

A- X,
2X +Y - 3X,
B+X->Y+D,
X->E.

Ainete A, B, D ja E kontsentratsioonid hoiame konstantsetena, kui lisame jarjepidevalt aineid
A ja B ja eemaldame aineid D ja E. Kaks reagenti, mis meid nendes vorrandites huvitavad, on
vaheiihendid X ja Y, sest need ained on seotud autokataliiiitilise protsessiga (tabelis 1.1 samm

2). Ainete X ja Y kontsentratsioonid on ajas muutuvad.
Jargnevas tabelis 1.1 on toodud Briisselaatori reaktsioonide kiirused iga aine suhtes.

Tabel 1.1. Reaktsioonide kiirused iga aine suhtes [7]

Samm Reaktsioon Kiirused
1 A-X % K, [A]
% = K, [A]
2 2X +Y - 3X %zKZ[X]Z[Y]
% = —K,[X][Y]

17



3 B+X Y +D 2 - kB0
P o kB0
M - ks
- ks

4 X—>E %= —K,[X]
%: K, [X]

Briisselaatori reaktsioonide kiirus ainete X ja Y suhtes on summa vastava aine Kiirustest

erinevates reaktsioonides [8]. Seega saame mittelineaarse diferentsiaalvdrrandite siisteemi:

dx

— = KiA+ IGX?Y — K3BX — KX, (1.16)
dy ,

= = KsBX — IGX°Y. (1.17)

Siisteemile vastav Stella mudel on antud joonisel 1.8. Mudelis on kd&ik kiirusekonstandid
Ki, K, K3, K, vordsed iihega. Lisaks oletame, et produkte A,B,Dja E hoitakse
konstantsetena (eemaldamise voi lisamise ajal), see annab meile voimaluse modelleerida neid

produkte konstantidena.

Joonis 1.8. Briisselaatori mudel
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Reaktsiooni tulemused sdltuvad olulisel médiral reaktsiooni kiirusest. Kui kiirus on 0, siis
slisteem jOuab kiiresti tasakaaluasendisse. Kui aga kiirus on suur, siis ained X ja Y uhutakse

anumast vélja enne, kui nad on joudnud reageerida. [4]

Leiame vorrandisiisteemi piisipunktid. Téhistame:

dX
E=f(X,Y)=A+X2Y—BX—X,

v _ (X,Y) = BX — X?Y
ac 9= '
Pisipunktis (X*,Y™) on kiirused nullid ehk kehtivad tingimused

dx __dy

= =0=0
seega

f&X*Y") =0,

{g(X*,Y*) =0
ehk

F+X”W—BW—X*=Q
BX* — X**Y* = 0.

Liidame esimese ja teise vOrrandi ja saame, et X* = A. Niiid paneme X* véirtuse teise

vorrandisse ja saame, et Y* = B /A. Seega piisipunkt on

X* =

4,
Y*—B
_A_

See on siisteemi ainus piisipunkt. [8]

Olgu A = 0,7 ja B = 2. Valime algtingimusteks X(0) = Aja Y(0) = B/A (piisipunktid) ja
kdivitame mudeli, kui DT = 0,0625 ja nii leiame siisteemi piisioleku. Tulemuseks saame, et
X =0,7ja Y =2,857. Kiivitame mudeli kahe algtingimusega, mis on ldhedased nendele
pisioleku véartustele, nditeks X(0) = 1 ja X(0) = 0,8 ning Y votame modlemal juhul Y (0) =
2,5. Tulemused on joonistel 1.9 ja 1.10.
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Joonis 1.9. Ainete X; Y kontsentratsioonide muutumine, kui 1: X =1,2: X = 0,8

Joonis 1.10. Aine X kontsentratsiooni muutumine ajas, kui 1: X =1,2: X = 0,8

Teeme niitid Stellas tundlikkuse analiiiisi 5 erineva algtingimuse korral, mille vdirtused on

toodud tabelis 1.2.

Tabel 1.2. Algtingimused tundlikkuse analiiiisiks

Nr X(0) Y (0)
1 0 0
2 0 1
3 0 2
4 3 05
5 15 0
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Tulemused joonisel 1.11 niitavad, et sGltumata algtingimustest koondub siisteem samasse
piirtsiiklisse. Piirtsiikkel on kinnine kdver, mis iseloomustab siisteemi perioodilist litkumist
[4]. Tulemusena on siisteem sdilitanud oleku, kus reagendid saavad kasutatud ja keemilised

reaktsioonid peatuvad.

2,00+
1,501
0,00
0.00
<r 23:07 28 apr 2015 a.
Tl 3 gf‘ 7 Tundlikkuse analOls

Joonis 1.11. Mudeli tundlikkuse analiiiis tabelis 1.2 toodud algtingimuste korral

Teadlased véidavad, et tegelikult iga reaalmaailma siisteem on avatud ja iseloomustatud
mittelineaarsusega. Iseseisvad organismid saavad materjali ja siseenergia oma iimbritsevatelt
ja viljutavad {ileliigsed produktid ja soojuse. Sarnaselt suunab ka kogu okosiisteem ained ja
energia 1dbi nende siisteemide. Konstantne reagentide sissevool ja energia nendes
slisteemides, ja pidev iileliigsete materjalide ja soojuse eemaldamine, muudab voimalikuks

nendel siisteemidel toimida.

1.3. Kataliiiisitud produkti mudel

Selles mudelis kasitleme juhtumit, kus peale mitut reaktsiooni iiks reagentidest tekib uuesti.

Sellised kataliiiitised reaktsioonid on tavalised bioloogilistes protsessides. Néide sellisest
reaktsioonist on fruktoosi (F) tootmine dekstroosist (D). Selles protsessis ensiiim (E)
lukustub mehaaniliselt substraadi molekuli, murrab ennast uude molekuli, fruktoosi, ja
vabaneb uuesti peale keemilise reaktsiooni toimumist. Ensiiimid on bioloogilised

kataltisaatorid, mis modifitseerivad substraadi molekuli nii, et reaktsioon kiireneb [3].
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Téhistame reaktsiooni kiiruskonstandid K, K, ja K3. Reaktsiooni vOrrand on jdrgmine:

Kl K3
E+D e | — E+F (1.19)
K

Valemis (1.19) ensiiim E siseneb keemilisse reaktsiooni, mille kdigus tekib vahesaadus I.
Vahesaadus I siseneb uude reaktsiooni, kust E vabastatakse muutmata kujul koos uue ainega

F. Lisaaine, mis on aktiivne selles protsessis, on substraat D, mis on muundatud ainesse F

ensiitimi E toimel.
Tabelis 1.3 on toodud kataliiiisitud produkti reaktsiooni kiirused iga aine suhtes.

Tabel 1.3. Kiiruste tabel

Samm Reaktsioon Kiirus
1 E+D-1 %=—1[D][E]
2 - —kIp)iE
W - ke
2 I-E+D %:_KZU]
%= K [I]
P - ke
3 I-E+F %§=—&U]
%= K3[I]
A - ki
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Diferentsiaalvorrandite siisteem, mis viljendab keemilise reaktsiooni kiirust on jargmine:

dD

E: _KlDE+K21,

dl

a = K]_DE - (KZ + Kg)l,

dE (1.20)
dt  dt

ar Py

de — %7

Joonis 1.12. Kataltiiisitud produkti mudel

Vorrandisiisteemi (1.20) pdhjal on koostatud mudel (joonis 1.12). Mudelis olevate
pohimuutujate  algvdartused on D(0) =100, E(0) =20, F(0) =0, I(0) =10 ning
kiiruskonstantide véartused on K; = 0,01, K, = 0,01, K; = 0,5. Mudeli programmikood on

lisas 5.
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Mudelis vaadeldakse koikide ainete kontsentratsioone, mis osalevad keemilises reaktsioonis.
Ainete kontsentratsioonide muutumine on ndha joonisel 1.13. Jooniselt ndeme ensiilimi E
kontsentratsiooni ajutist langust, kui ta lukustub aine I tootmisesse. Vahepealse aine I
kontsentratsiooni langusega 10ppsaaduse F moodustamisel hakkab E kontsentratsioon uuesti
tousma. Substraadi D kontsentratsioon on reaktsiooni alguses 100 mooli kuupmeetri kohta ja
see kahaneb reaktsiooni kdigus kuni reaktsiooni 16puks jouab 0. Kui substraat D saab otsa, siis

rohkem reaktsioone ei toimu ja siisteemis jddvad ainete E ja F kontsentratsioonid piisivaks.

J. I 2E 3 F 4

-l TTE100900000000000000500000000 39000 00050000330900 0000 8300(A00GG000030000300003300000GG0003300000003 83330050550
z

4 '.-,—/-”’d_ﬂ_#_’ : :

k2

45,00
20. mai 2015. a.

2250
Time 812

Ainzte kontsentratsiconide muutumine

Joonis 1.13. Ainete kontsentratsioonide muutumine

p D:1-2
B L T R
22.50 33175 45.00
Page 3 Time 1531 4 jun 2015. a
Tundlikkuse analiis

SR &

?

Joonis 1.14. K; muutmise mdju ainele D
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Teeme tundlikkuse analiilisi. Muudame kiiruskonstandi K; véirtuseid jargmiselt: 0,01, 0,02,

0,03. Joonistelt 1.14 ja 1.15 ndeme, et kiiruskonstandi K; suurendamine kiirendab reaktsiooni

toimumist.

Q E:1-2-3-

9 e e e e e g e e e e e e g e e e e e e e e e e e e e e e e e
—2—3—

e 5 }beocossscosaceoasasasssgi@ieeaanfjasaassasasaaananaaassasasaaananacssasasaaanasaasasanasaaanasaasasajasaasasaasasanasaaanasaasasanany

1 o

0.00 11.25 2250 375 45.00
Pags & Time 15:33 4 juu 2015. 3.
q a @l, ? Tundlikkuse analibis

Joonis 1.15. K; muutmise moju ainele E

Siisteemist (1.20) on vdimalik elimineerida ainete E ja D kontsentratsioonid. Tahistame

algtingimused jargmiselt:
E(0) = Eo; 1(0) = Ip; D(0) = D.
Lahendame koigepealt slisteemi (1.20) kolmanda vorrandi, integreerides saame:
E=—-1+E,+I,.
Asendame saadud avaldise siisteemi (1.20) esimesse ja teisse vorrandisse, saame siisteemi

jargmisel kujul

dD
—_ = _K]_D(EO + IO - I) + Kzl,

dt

dl

i KiD(Ey + Iy — 1) — (K, + K3)I (1.21)
dF iy

dt — 37

Liites kokku siisteemi (1.21) kaks esimest vorrandit ja asendades kolmanda, saame avaldada

aine D kontsentratsiooni jargmiselt:
D == _1_F+D0+10+F0.
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Seega oleme saanud siisteemi:

dl
Ki(—=I —F 4+ Do+ 1y + Fy)(Eg + I, — I) — (K, + K3)I,
(1.22)

dt
dr

- K3I.

dt
Kontrollime saadud tulemust ka mudeli abil. Elimineerime mudelist muutujad D ja E, saame

mudeli, mis on toodud joonisel 1.16.

4

delta |

K1

K2

E

Joonis 1.16. Kataltiisitud produkti mudel peale ainete E ja D kontsentratsioonide

elimineerimist
Vorreldes jooniseid 1.13 ja 1.17 ndeme, et ainete D ja E elimineerimine ei m&jutanud ainete

kontsentratsioonide muutumist.
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Joonis 1.17. Kataliiiisitud produkti mudeli graafik peale ainete E ja D elimineerimist

Viltimaks reaktsioonide 10ppemist aine D kontsentratsiooni muutumisel nulliks, muudame
mudelit nii, et lisame esimesse diferentsiaalvdrrandisse igal ajasammul véikese

kontsentratsiooni ainet D juurde ehk juhtimine avaldub jargmiselt
deltaD = — K;DE + K,1 + 0,1.

Sellisel juhul saame aine D kontsentratsiooniks ajahetkel t = 40 D = 0,35 (vt joonis 1.18).

Joonis 1.18. Aine D lisamisel saadav tulemus
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2. Siidamet6o mudel

Stidametd6 mudel pohineb raamatul ,,Modeling Dynamic Biological Systems® [1].

2.1. Siidame ehitus ja tootamise pohimétted

Neljakambriline siida on organ inimese kehas, mis pumpab verd. Koigepealt kirjeldame
siidame t60d, et mudelit paremini ette kujutada. Hapnikuvaene veri organismi kudedest
tuuakse 1dbi O00nesveeni paremasse kotta. Paremast kojast voolab veri 1dbi hdlmase klapi
paremasse vatsakesse, mis pumpab vere kopsuarteri kaudu kopsudesse. Kopsudes
varustatakse veri hapnikuga. Kopsudest liigub veri kopsuveeni kaudu vasakusse Kkotta.
Vasakust kojast voolab veri 1dbi holmase klapi vasakusse vatsakesse. Ning 10puks

pumbatakse hapnikurikas veri 1dbi aordi keha iilejaéinud osadesse.

Pumpamise Kkiirust kontrollib siidamestimulaator. Spetsiaalsed rakud mdlemas kodade
kambris edastavad elektrilisi impulsse, mis pohjustavad kodade kokkutdmbeid. Sama impulsi
mojul, mis viiakse atrioventrikulaarsesse (AV) sdlme, toimub vatsakese kokkutdmme.
Tulemuseks on kdigepealt kodade kokkutomme ja siis paar millisekundit hiljem vatsakeste

kokkutdmme. Joonisel 2.1 on toodud siidame chitus lihtsustatud kujul.

2.2. Siidameto6 mudel

Modelleerime inimese siidame t66 lihtsustatud kujul. Mudeli skeem on toodud joonisel 2.2 ja

programmikood lisas 6.

Meie mudel neljakambrilisest siidamest on koostatud eesmargiga, et reageerida verevajaduse
muudatustele ja haigustele. Veri pumbatakse 1dbi koigi nelja siidamekambri. Mudeli tuumaks
on kaks stidamestimulaatorit, mdlemad saadavad vere pumpamiseks signaale, pohjustades

vere voolu thest kambrist teise:
STIMULAATOR1 = PULSE(PAREM KODA, 1, PIKLIKAJU),
STIMULAATOR?2 = PULSE(VASAK KODA, 1, PIKLIKAJU).

Vere pumpamise modelleerimiseks kasutame programmis Stella olevat funktsiooni
PULSE (suurus|, esimene, intervall]), mis tekitab ithe vdi mitu hiipet antud suuruse vorra.
Argumentideks on: suurus, mis méiirab hiippe korguse; esimene, mis maédrab esimese

hiippe aja; intervall, mis méirab jarjestikuste hiipete vaheaja.

28



KOPSUVEEN KOPSUARTER

STIMULAATOR? ko

\ o AVSOLM:
VASAK | PAREM
KODA | VATSAKE
- 4— HOLMANE

HOLMANE

KLAPP2 ’ / KLAPP1
VASAK | PAREM
VATSAKE| KODA
AV SOLM1

STIMULAATORI

AORT

OONESVEEN

Joonis 2.1. Idealiseeritud sudame ehitus

HOLMANE
PAREM KODA KLAPP]  PAREMVATSAKE  KOPSUARTER

P

AONESVEEM

I
H

TREEMITUS

. AV SOLMZ

AORT HOLMANE KOPSUVEEN
INFARKTI (:h~; KLAPP2
FAKTOR ROHK STIMULAATOR2
Joonis 2.2. Siudamet66 mudel
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Pulsi 166gisagedust kontrollib piklikaju, see on aju osa, mis stimuleerib mdningaid
kehafunktsioone nagu niiteks hingamine ja siidameldogid. Piklikaju tegevuse modelleerime

funktsioonina stidameaktiivsusest:
PIKLIKAJU = 8- AKTIIVSUS.

Kui AKTIIVSUS = 1, siis on tegu puhkava inimesega, kui AKTIIVSUS < 1, siis tegutseva
inimesega. Suurenenud aktiivsus suurendab siidamestimulaatori t66 kiirust. Lisaks kasutame
mudelis funktsiooni TREENITUS. Mida paremini on inimene treenitud, seda efektiivsemalt

pumpab siida verd.

Modelleerime lithikese pausi kodadest ja vatsakestest verevoolu vahel Stella funktsiooni
DELAY abil:

KOPSUARTER = DELAY (AV SOLM?2,1),
AORT = DELAY (AV SOLM1,1).

Funktsioon DELAY (sisend, aeg) annab funktsiooni sisend eelmised véirtused ajahetkedel,

mis on antud argumendiga aeg.

Verevoolu  realistlikumaks kirjeldamiseks kasutame Stella funktsiooni SMTH1(a,x).
Funktsioon SMTH1(a,x) arvutab muutuja a suhtes 1. jarku eksponentsiaalse sileda (1opmatult
diferentseeruva) funktsiooni, kasutades aega x. Selle funktsiooni abil saame modelleerida vere
jark-jargulist voolamist kambrite vahel. Verevoolu kirjeldamiseks defineerime juhtimised
HOLMANE KLAPP1 ja HOLMANE KLAPP2, mis iihendavad vastavalt vasaku ja parema

kambri koja ja vatsakese, SMTH1 funktsiooni abil jargnevalt:

HOLMANE KLAPP1 = SMTH1(STIMULAATOR1 - TREENITUS, PIKLIKAJU - 0.1),
HOLMANE KLAPP2 = SMTH1(STIMULAATOR2 - TREENITUS, PIKLIKAJU - 0.1).

Vererdhu jaoks kasutame muutujat ROHK. Meie mudelis on vererdhk antud graafilise

soltuvusega verekogusest vasakus vatsakeses (vt joonis 2.3).
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ROHK

0 VASAK_VATSAKE 120

Joonis 2.3. Vererdhu graafiline defineerimine

Stidamehaiguse lisame mudelisse muutujaga INFARKTI FAKTOR. See suurus néditab siidame

koe kahjustuse ulatust. Suurenenud kahjustus mdjutab elektrilise impulsi ldbilaskvust:
LABILASKVUS = 2 - INFARKTI FAKTOR.
Atrioventrikulaarsdlmed defineerime jargnevalt:
AV SOLM1 = PULSE(VASAK VATSAKE,LABILASKVUS, PIKLIKAJU),
AV SOLM2 = PULSE(PAREM VATSAKE,LABILASKVUS, PIKLIKAJU).

Mudelis on kodades ja vatsakestes oleva vere hulga algvéartusteks voetud 40 ml. Mudelis
saadud tulemused on kujutatud joonistel 2.4-2.10. Joonised 2.4 ja 2.5 niitavad vasaku koja ja
vatsakese verekoguse muutumist ajas kahe erineva treenituse vaartuse korral. Joonisel 2.4 on
kujutatud tulemused, kui TREENITUS = 1, joonisel 2.5 on TREENITUS = 1,7. Suurendades
treenitust suureneb siidame t66 efektiivsus ehk siida pumpab korraga rohkem verd. Varreldes
jooniseid, ndeme, et kui suurendame treenitust, siis koja ja vatsakese verekoguse

minimaalsed ja maksimaalsed vaartused saavad vordsemateks.
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59 1: VASAK KODA 2: VASAK VATSAKE
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Page 1 Seconds 16:32 14. mai 2015. a.
N 86 = ? TREENITUS= 1.0

Joonis 2.4. Vasaku koja ja vatsakese verekogus, kui treenitus on 1

# 1: VASAK KODA 2: VASAK VATSAKE
1:] 100
2:

NA AN AN AT AL A *‘fﬁr/-'ﬂ fdf(

: WAL

2:

|

0 30 60 90 120
Page 2 Seconds 17:55 15. mai 2015. a.
N8 = ? TREENITUS = 1.7

Joonis 2.5. Vasaku koja ja vatsakese verekogus, kui treenitus on 1,7

Vererdhk vasakus vatsakeses kahe erineva treenituse vaartuse korral on toodud joonisel 2.6.
Jooniselt ndeme, et vererohk on suurema treenituse korral kogu aeg madalam. Esimene katse
on tehtud, kui TREENITUS = 1 (sinine joon), teine katse, kui TREENITUS = 1,7 (punane

joon).
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Joonis 2.6. Vererdhu muutumine sdltuvalt treenitusest

Arendame mudelit, muutes aktiivsust nii, et esialgu magav inimene drkab jark-jargult. Selleks

muudame muutujat AKTIIVSUS jargmiselt:

Tabel 2.1. Muutuja AKTIIVSUS véirtused

Nr AKTIIVSUS
1 1
2 0,9
3 0,8

Joonis 2.7. Muutuja AKTIIVSUS muutmise mdju vasakule vatsakesele
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Jooniselt 2.7 ndeme, et drkamisel siidame to6tamise kiirus tduseb. Mida aktiivsemaks inimene
muutub, seda kiiremini siida 166b ning rohkem verd pumpab. Meie mudelis tihendab see
seda, et kui muutujat AKTIIVSUS muuta vidiksemaks, siis ka PIKLIKAJU vaértus muutub
vidiksemaks ning seega hakkavad siidamestimulaatorid ja atrioventrikulaarsdlmed verd

tihemini pumpama.

Vaatame, kuidas INFARKTI FAKTOR mojutab siidametodd. Votame muutuja
INFARKTI FAKTOR véirtusteks 1; 2,5 ja 5.

Joonis 2.8. Infarkti faktori m&ju vasakule vatsakesele

Joonis 2.9. Infarkti faktori moju vererShule
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Joonistelt 2.8 ja 2.9 ndeme, et muutuja INFARKTI FAKTOR suurendamine tekitab
ritmihédireid vere pumpamisel ja kaob korrapira vererdhul. Siida peab siiski pumpama verd
korrapdrases riitmis, seega siidamekoe kahjustuse suurenemine mojub siidametddle

negatiivselt.

Vaatame, kuidas muutujad AKTIIVSUS ja TREENITUS fksteist mojutavad. Teeme

tundlikkuse analiiiisi, kus on jargnevad algtingimused:

Tabel 2.2. Tundlikkuse analiiiisi algvaartused

Nr AKTIIVSUS TREENITUS
1 1 1,7
2 0,9 1,7
3 0,8 1,7
4 1 1
5 0,9 1
6 0,8 1

#VASAKKODA:1-2-3-4— 6 -

1 80
f F1  —
=
|1
4
3
1 401
6\
\\
1: 0 2 2
0 8 30
Page 2 Seconds 22:23 31. mai 2015. a.
W a @f 2 Aktiivsus=1,0.9,0.8 (1-3 on treenitus 1.7, 4-6 on treenitus 1)
n

Joonis 2.10. Aktiivsuse muutmisel erineva treenitusega saadud tulemused vasaku koja jaoks

Kui vorrelda vasaku koja t6dd erinevatel aktiivsuseperioodidel ja erineva treenituse korral,
saame tulemused, mis on kujutatud joonisel 2.10. Jooniselt 2.10 on néha, et treenitud inimese
stida aktiivse liikumise puhul jaksab rohkem verd pumbata, kui treenimata inimese siida

aktiivse litkumise korral.

35



3. Hairitud liikumise mudel

Selles peatiikis késitleme héiritud litkumise pohimudelit ning seejirel edasiarendust {ihtlaselt
liilkuvale objektile jarele joudmiseks. Pohimudel koos kirjeldusega ning edasiarenduse idee

pOhinevad raamatul ,,Dynamic Modeling® [2].

3.1. Hairitud liikumise pohimudel

Koostame mudeli, mille eesmérgiks on ldbida teekond alguspunktist sihtpunkti. Iga tehtud
sammu jirel muutub litkumissuund ja sammu pikkus. Algasendi koordinaadiks on punkt
(0; 0) ning eesmirgiks on jouda punkti (0;100), jooksva punkti koordinaadid tdhistame
(X;Y). Olgu sammu pikkuseks 1 meeter.

Sammu pikkuse ja suuna standardhédlbed on samad, neid iseloomustab hiiritus. Nimetame

seda hiirituse miiraks ja mida véiksem see madr on, seda vdiksem on ka héiritus.

Hairitud liitkumist voib ette tulla, kui inimene konnib libedal voi ebaiihtlasel teel, puhub tugev

muutuva suunaga tuul, esineb terviserike vdi on inimene niiteks alkoholijoobes.

Sammu pikkus on normaaljaotusega juhuslik suurus, mille keskvairtus on 1 ja standardhélve

on vordne hiirituse médraga, st
SAMMU PIKKUS = NORMAL(1, HAIRITUSE MAAR)

Kui standardhilvet ehk hiirituse méadra suurendada, siis see muudab sammu pikkuste
hajuvuse suuremaks ehk aina rohkem hakkavad esinema keskvéirtusest (antud juhul 1)
liithemad ja pikemad sammud. Ule poole sammu pikkustest erinevad keskviirtusest viihem
kui standardhdlbe vorra ehk kui héirituse médir on nditeks 0,95, siis ilile poole sammu

pikkustest (tapsemalt 68%) on 1digus [1 — 0,95; 1 + 0,95] = [0,05; 1,95] [9].

Vajalik litkumissuund soltub asukohast antud ajamomendil ja avaldub jargmise valemiga

( Y —100
|arctanT , X <0,
VAJALIK LIIKUMISSUUND = 4
Y —-100
larctan —x + m, X =>0.

Kui inimene on millestki héiritud, siis tdendoliselt ta ei liigu alati modda vajalikku
lilkumissuunda. Tema tegelik liikumise suund on normaaljaotusega juhuslik suurus, mille

keskvéirtus on vajalik litkkumissuund ja standardhélve on hiirituse méaér, st
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TEGELIK LIIKUMISSUUND = NORMAL(VAJALIK LIIKUMISSUUND, HAIRITUSE MAAR).
Tegelik litkumine eesmargi suunas on defineeritud vastavalt:
LIIKUMINEY = SAMMU PIKKUS - sin(TEGELIK LIIKUMISSUUND),
LIIKUMINE X = SAMMU PIKKUS - cos(TEGELIK LIIKUMISSUUND).

Juhtimiste LIIKUMINE X ja LIIKUMINE Y jaoks on lubatud nii kasvamine kui kahanemine
ning ka negatiivsed véirtused, sest voib juhtuda, et inimene liigub hoopis sihtpunktist

kaugemale ja/vdi koguni negatiivsete vairtustega piirkonda.

Kogu teekond on koikide sammude jooksul ldbitud teekondade koguvédirtus. Peame oleme
tadhelepanelikud kdikide sammu pikkuste kokku liitmisel, kuna tuleb arvestada sellega, kas
samm tehakse sihtpunkti suunas (positiivsed sammu pikkused) voi sihtpunktist eemale

(negatiivsed sammu pikkused). Selleks kasutame sammude kokku liitmisel absoluutvaartust:
ABS SAMMU PIKKUS = |SAMMU PIKKUS].

Kogu teekond, mille 14dbib inimene liikudes alguspunktist sihtpunktini, on koigi sammude

absoluutvairtuste summa ehk
KOGU TEEKOND = ZABS SAMMU PIKKUS.

Viimane osa mudelist seisneb selles, et kui inimene on joudnud piisavalt ldhedale oma
sthtpunktile, siis ta l0petab litkumise. Peatame mudeli t606 siis kui inimene on vihemalt poole
meetri kaugusel sihtpunkti koordinaatidest. Selleks kasutame Stella funktsiooni PAUSE.
Defineerime kohale joudmise valemiga:
PAUSE, |X] <0,5ja|100 -Y| <0,5,
KOHALE JOUDMINE =
0, muu.

Lisame mudelisse ka funktsiooni (juhtimismuutuja), mis mdddab sammude arvu ehk mudeli

toOtamise aega:
SAMME = TIME.
Tegemist on diskreetse ajaga mudeliga, kus simulatsiooni ajasammuks on liikuja poolt tehtud

samm. Valmis mudelit ndeme jooniselt 3.1 ning programmikood on toodud lisas 7.
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1-1

ABS SAMMU FIKKUS

Joonis 3.1. Hairitud litkumise mudel

Kui kiivitame mudeli ja inimene on joudnud sihtpunktile kiillalt 1dhedale, siis Stella peatab
mudeli. Edasi saame valida, kas 1opetame mudeli t66 voi jatkame simulatsiooni. Kui valime
mudeli jatkamise, siis vOime ndha, et inimene voib ajutiselt litkuda sihtpunktist eemale kuni ta

jouab sellele uuesti piisavalt ldhedale.

Jargnevalt teeme katseid erinevate héirituse médradega. Ndeme, et kui inimene ei ole héiritud
vOi on véga védhe hiiritud (hidirituse mair on 0 voi ldhedane nullile), siis tee on sirge voi
lahedane sirgele joonele. Mida suurem héirituse médr on, seda rohkem inimene liigub eemale
sirgest. Ta voib vahepeal liikuda isegi tagurpidi ja aina ronkem kulub aega kohale joudmiseks.
Tehes katseid, on néha, et kui hdirituse méér on nullist suurem, siis tee on alati erineva kujuga
ja thipiliselt on hdirituse médra suurendades sammude arv (mudeli to6tamise aeg)

sihtpunktini joudmiseks aina pikem.

Esiteks vaatame mudelit, millel hiiritust ei ole ehk hiirituse méar on 0. Tulemuseks on
sirgjooneline litkumine ja sihtpunkti joudmiseks kulub tépselt 100 sammu. Kuna sammu
pikkuse ja tegeliku liikumissuuna standardhélbed on nullid, siis iga sammu pikkus on tipselt
1 meeter ning inimene liigub tipselt modda vajalikku litkumissuunda. Tulemust on ndha

joonisel 3.2.
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Joonis 3.2. Inimese liikumine, kui hairituse miar on 0

Teiseks teeme katse, kui héirituse maar on 0,5. Jérelikult suurendame standardhilbeid ning
sammu pikkus ja litkumissuund hakkavad oma keskvéirtusest erinema. Sel juhul kulub
sihtpunkti joudmiseks 118,24 meetrit ning samme 119. Liikumise teekond on naha joonisel
3.3.

Joonis 3.3. Inimese liikumine, kui hairituse maar on 0,5

Viimaseks votame hairituse maaraks 0,95. Sel juhul on teekonna pikkus 181,98 meetrit ja
tehakse 159 sammu. Teekond on joonisel 3.4.
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a2/

Joonis 3.4. Inimese liikumine, kui hairituse maar on 0,95

Kui héirituse médr on nullist suurem, siis igal mudeli kiivitusel tulevad teekonnad erineva
pikkuse, suuna ja kujuga, sest tegu on juhusliku lilkkumisega. Naitame seda ka jooniste kaudu.

Teeme 3 katset, kui héirituse méér on 0,95. Saame jargnevad teekonnad:

Joonis 3.5. Samme 164, Joonis 3.6. Samme 163, Joonis 3.7. Samme 145,
teekond 190,38 teekond 187,92 teekond 164,72

Néeme joonistelt 3.5-3.7, et tdepoolest iga katse erineb eelmisest.
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3.2. Hairitud liikumise mudeli arendus iihtlaselt liikuvale objektile jirele

joudmiseks

Teeme edasiarenduse héiritud liikumise mudelile. Lisame mudelile auto, mis liigub iihtlaselt

ja sirgjooneliselt y-telje sihis. Inimene liigub auto jéarel ja iiritab selleni jouda. Auto alustab

liikumist punktist (0; 0,1) ja inimene punktist (0; 0).

Lisame héiritud liikumise mudelile auto liikumisega seotud muutujad. Auto asukoha

koordinaadid tdhistame muutujatega (autoX; autoY).

Kuna auto liigub edasi ainult y-telje sihis (vt joonis 3.8), siis auto Kiirust muudame juhtimise
AUTO KIIRUS Y kaudu ja auto kiirus x-telje sihis on 0. Juhtimine AUTO KIIRUS Y vordub

konstantse Kiirusega. Auto kiiruse tihik on m/s. Auto liikumise teekond on toodud joonisel

ﬁ AUTO Y v AUTO X1 -
T T AR AR AR R R A AR AR AR R AR AR R AR AR AR RARR AR RS
T
=10 T
-10 0 10
1 . AUTO X
a g /.. ? AUTO TEEKOND
B

Joonis 3.8. Auto teekond

Vajalik liikumissuund soltub auto y-koordinaadist ning inimese

ajamomendil:
( Y — autoY
| arctan ——-——,
VAJALIK LIIKUMISSUUND = 4
Y — autoY
Larctan — +m,
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Muutma peame ka sihtpunkti joudmise tingimusi. Kohalejoudmise kontrollimisel on vaja
vorrelda autoY koordinaadiga liikuja y koordinaati. Inimese loeme kohale joudnuks, kui ta
on autost x-telje sihis 0,5 m ja y-telje sihis 0,15 m kaugusel. Tingimusi saab alati muuta
endale sobivaks, oleneb kui tipselt kohale jdudmist hinnata tuleb.

PAUSE, |X| <0,5ja|Y —autoY| <0,15,

KOHALE]C)UDMINE =
0, muu.

Téiendatud mudeli programmikood on toodud lisas 8 ning mudeli skeem joonisel 3.9.

X
q
il
LK MNE X WAl IKMISSLUND
sannl FIkU HAIR T SE MAAR K UIKUM SSUUMN
N4

@

LUIKUJMHE Y

KCHAL CMIME

KOGU TEEKCHMD

£ ¥

ABS SAMML PIKKEUS

ALTD X
™ N
e 5
AUTD HIIRUS X
O oY
SAMME
O——
o

AUTD KIIRUS Y
Joonis 3.9. Mudeli arendus iihtlaselt liikkuvale objektile jarele joudmiseks

Samamoodi nagu eelmise héiritud likkumise mudeli puhul, tulevad ka sellel mudelil igal
kdivitusel teekonnad erineva suuna ja pikkusega. Lisaks soltub kohale joudmine auto
kiirusest, mida saame ise maérata. Kui auto kiirus on liiga suur, siis inimene ei pruugigi

autoni jouda.

Votame eesmirgiks otsida autole kiirus, mille korral 0,5 hiirituse mdiraga inimene jouab

viahemalt 250 sammuga autoni. Tehes katseid erinevate auto kiirustega, saame, et umbes
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0,8 m/s ehk 2,88 km/h on koige kiirem kiirus, mille korral inimene jouab vdhemalt 10

jarjestikusel katsel (vt tabel 3.1) autoni.

Tabel 3.1. Katsed, kui hiirituse méaér on 0,5 ja auto kiirus 0,8

Katsed Teekond Samme
1. 51,98 52
2. 9,21 7
3. 21,27 28
4. 9,86 7
o. 72,12 71
6. 107,82 116
1. 12,70 11
8. 117,92 112
9. 170,75 169

10. 163,98 155

Nagu ndeme tabelist 3.1 on iga katse erineva teekonna pikkuse ning sammude arvuga,

varieerudes 9,21 meetrist 170,75 meetrini ning 7 sammust 169 sammuni. Joonistel 3.10 ja

3.11 on vordluseks toodud katsete 8 ja 1 teekonnad.

Mow X1
T T
b,
| S B éj .................................

o T o

-10

Inimesa lilkumine, joobemsir 0.5, kiirus 0.5, teekond 11792, samme 113

Joonis 3.10. Katse 8: inimese liikumine,
teekond 117,92, samme 112

Vv
T oo e e
B RN SOOI SR ORI
S0m
e
E:
T
| I S S
=
-
—
’Cj
=it T T T
10 0 10
X

Inimese likumine, joobemddr 0.5, kirus 0.8, teekond 51.98, samme 52

Joonis 3.11. Katse 1: inimese liikumine,
teekond 51,98, samme 52
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Vaatame nditeks 10. katset. Kui inimene jGuab autoni, siis on ta ldbinud 163,98 meetrit. Selle
ajaga teeb ta 155 sammu ning on algpunktist 123,96 meetri kaugusel (vt joonis 3.12). Auto
teekond on kogu aeg sirgjooneline (vt joonis 3.8) ning inimese teekond on toodud joonisel
3.13.

| Kocu TEEKOND | 16398 |
| SAMME | 1550 |
| AUTO Y | 12410 |
| Y | 12396 |

Joonis 3.12. 10. katse tulemused

Pages ® 2222 20 =pr2015 a.

Ne&s ?

Irimese likumine, Fairtuse maar 0.5, 3t kifus 0.8, samme 155, teskond 163.98

Joonis 3.13. Inimese liikumine, teekond 163,98, samme 155

Kontrollime kohalejdudmise tingimusi. y-telje sihis peab inimene olema autost vidhemalt 0,15
meetri kaugusel, lisaks peame arvestama, et auto alustas liikumist inimesest 0,1 meetrit
eestpoolt. Mudeli peatumise ajaks on auto oma algpunktist 124,10 meetri ning inimene 123,96
meetri kaugusel. Vaadates 16pp-punkte, ndeme, et nende vahe on 0,14 meetrit ning lisaks oli
inimene algselt 0,1 meetrit kaugemal kui auto. Seega auto ja inimene on iiksteisest 0,15 meetri

kaugusel ja kohalejoudmise tingimus kehtib.

Tabelites 3.2 ja 3.3 on toodud inimese ja auto liikumise koordinaadid ning kogu teekonna

pikkused simulatsiooni jaoks.
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Joonisel 3.14 on toodud auto ja inimese liikumine ajas. Punane joon on auto liikumine, mis on

sirgjooneline ning roheline inimese liikumine, mis on kdverjooneline ning juhuslik. Jooned

16ppevad punktis, kus auto ja inimene kohtuvad.

Joonis 3.14. Inimese ja auto lilkumine, teekond 163,98, samme 155
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ﬁ Ir2 2. apr 2015 a. Table 1 {hdirituse masr 0.5, auto kines 0.8, samme 155, teskond 163.58)

Time KOGU TEEKY] X Rl AUTO Y AUTO X

1] 0,00 0,00 0,00 0,10 0,00
1 0,25 0,07 0,24 0,50 0,00
2 0597 0,38 0,85 1,70 0,00
3 177 0,42 1,69 2,50 0,00
4 2,44 -0,02 2,21 330 0,00
] 3,25 0,18 3,03 410 0,00
] 4,32 0,46 4,05 4,50 0,00
i 4 87 0.4 4,40 5,70 0,00
E] 5,64 0,24 512 6,50 0,00
) 6,65 0,34 6,14 T30 0,00
10 T.43 0,32 6,54 E10 0,00
1 B84 014 754 850 0,00
12 9,58 0,55 8,85 8,70 0,00
13 10,78 0,65 9,65 10,50 0,00
14 11.81 0,88 10,65 11,20 0,00
15 12,68 0,52 11,45 12,10 0,00
16 14,20 091 12,15 12,90 0,00
17 15,73 0,54 11,83 13.70 0,00
18] 1742 0,13 13,33 14,50 0,00
19 17,54 0,3z 11,59 15,20 0,00
20 15,13 -0,69 14,23 16,10 0,00
21 20,13 0,15 14,78 16,590 0,00
20,93 0,43 15,53 17,70 0,00

23 274 0,55 17,25 18,50 0,00
24 23,60 0,3z 17,78 15,20 0,00
25 23,68 0,25 17,84 20,10 0,00
23 25,24 1,13 15,13 20,590 0,00
27 26,07 0,65 15,80 21,70 0,00
28] 27,40 0,44 21,11 22,50 0,00
23 28,53 047 21,78 23,20 0,00
30 2999 0,55 2284 24,10 0,00
k| .07 0,63 23592 2450 0,00
32 32,38 0,88 25,20 25,70 0,00

Tabel 3.2. 10. katse tulemuste tabel, kui t=[0;32]
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d@ Zr2 2. apr 2015 a. Table 1 {hdirtuse madr 0.5, aute kines 0.8, samme 155, teskond 163.58)

Time KOGU TEEKY X 21 AUTO Y AUTO X
122 128,51 0,55 25,80 58,50 0,00
124 128,63 0,63 95 62 95,30 0,00
125 130,45 0,0 o727 100,10 0,00
126 132,33 0,37 95,12 100,50 0,00
127 124,24 0,16 100,25 101,70 0,00
128 135,50 0,72 101,85 102,50 0,00
125 136,33 0.0 102,28 103,20 0,00
130 137.00 0,10 102,35 104,10 0,00
121 138,70 0,61 104,57 104,20 0,00
132 140,12 0,42 105,597 105,70 0,00
133 140,99 0,40 105,70 106,50 0,00
134 142,29 0,75 106,49 107,20 0,00
135 143,22 0,432 107,25 108,10 0,00
136 143,69 0,28 107,70 108,50 0,00
137 144 62 0,04 108,59 105,70 0,00
138 145,84 0,37 109,78 110,50 0,00
135 147,16 0.7 110,52 111,20 0,00
140 148,71 0,65 11,27 112,10 0,00
141 150,35 052 111,71 112,90 0,00
142 151,12 -0.50 112,38 113,70 0,00
142 182,29 0.4 113,53 114,50 0,00
144 153,41 0,20 114,63 115,30 0,00
145 154,81 0,14 115,78 116,10 0,00
146 155,35 0,83 118,01 116,90 0,00
147 156,14 0,73 116,81 17,70 0,00
148] 156,57 0,43 117,13 118,50 0,00
145 156,92 o2 117,24 115,20 0,00
150 158,44 -0,00 118,84 120,10 0,00
151 155,11 0,45 115,24 120,20 0,00
152 159,97 0,33 120,20 121,70 0,00
153 160,93 0,22 120,94 122,50 0,00
154 162,40 0,14 12241 123,20 0,00
Final 163,58 0,15 123,96 124,10 0,00

Tabel 3.3. 10. katse tulemuste tabel jatkub, t=[123;155]
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Kokkuvote

Esimeses peatiikis tegeletakse keemiliste reaktsioonide matemaatilise modelleerimisega.
Koigi keemiliste reaktsioonide mudelite juures vaadeldakse reaktsiooni kiiruseid ning
lahendatakse diferentsiaalvorrandid analiiiitiliselt. Alustatakse kdige lihtsamast tihesuunalisest
reaktsioonist ning seejérel lisatakse mudelile juurde veel iiks produkt. Alguses on reagendi dra
reageerimine ja uue aine teke viga kiire, kuid edaspidi reaktsioon aeglustub ja 1ppeb siis, kui
kogu ainest on saanud 16pp-produkt. Poordreaktsiooni puhul jddvad ainete kontsentratsioonid
tasakaalu — mdlemat ainet tekib juurde sama palju kui laguneb. Iseseisva téona on lahendatud
diferentsiaalvorrandite siisteemid analiiiitiliselt ja koostatud mudel kahe produktiga keemilise

reaktsiooni jaoks.

Briisselaator sisaldab nelja reaktsiooni. Meie uurime vaid kahte vaheiihendit, mis on seotud
autokataliiiitilise protsessiga. Leitakse piisipunkt ja tehakse tundlikkuse analiilis erinevate
algtingimuste korral. Joutakse jareldusele, et kasutatud algtingimuste korral koondub siisteem

samasse piirtsiiklisse.

Kataliiiisitud produkti mudel sisaldab nelja reaktsiooni. Selles mudelis vaadeldakse koiki
reaktsioonis osalevaid aineid. Iseseisva t6ona on koostatud reaktsioonidele vastav kiiruste
tabel, mudelist on elimineeritud kaks ainet ja veendutakse, et see ei mdjuta ainete
kontsentratsioonide muutumist. Iseseisvalt on tehtud mudeli arendus selleks, et reagent otsa ei

16ppeks, lisades seda igal ajasammul juurde.

Teises peatiikis uuritakse inimese siidame t66d. Uuritakse, kuidas mGjuvad erinevad faktorid
pumbatavale verekogusele, siidame kiirusele ning vererdhule. Treenitus kasvatab siidametoo
efektiivsust ning muudab vererdhu madalamaks. Magava inimese stidame t66 on aeglasem ja
pumbatav verekogus madalam kui litkuva inimese niitajad. Siidamekoe kahjustus muudab
stidameriitmi korrapdratuks. Treenitud inimese siida aktiivse liikumise puhul jaksab rohkem
verd pumbata, kui treenimata inimese aktiivse liikumise korral. Iseseisva toona on tehtud

mudeli tundlikkuse analiiiisid erinevate treenituse ja aktiivsuse jaoks.

Kolmandas peatiikis koostatakse héiritud litkumise mudel ning seejirel iseseisva toona on
tehtud edasiarendus {ihtlaselt liikuvale objektile jarele joudmiseks. Mudelisse lisatakse auto
lilkkumisele vastavad pdhimuutujad. Eesmérk on inimesel autoni jouda. Teekonna pikkus,
suund ja kuju on igal mudeli kéivitusel erinev, kuna mudelis kasutatakse juhuslikke suurusi.

Kui hairituse mééra suurendada, siis teepikkus sihtpunktini jdudmiseks kasvab.
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Lisad

Lisa 1. Uhesuunalise reaktsiooni programmikood Stellas

] PRODUKT_Y(t) = PRODUKT_Y(t - dt) + (REAKTSIOON) * dt
INIT PRODUKT_Y =0
INFLOWYS:
=3¢ REAKTSIOON = K1T*"REAGENT_X
[ REAGENT_X(t) = REAGENT_Xt - di) + (- REAKTSIOON) * dt
INIT REAGEMNT_X =1
OUTFLOWS:
=3¢ REAKTSIOON = K1T*"REAGENT_X
i K1=01

Lisa 2. Kahe produktiga keemilise reaktsiooni mudeli programmikood Stellas

] PRODUKT_Y(t) = PRODUKT_Y(t - dt) + (REAKTSIOON_1 - REAKTSIOON_2) * dt
INIT PRODUKT_Y =0
INFLOWYS:
S REAKTSIOON_1 = K1*REAGENT_X
OUTFLOW:S:
¢ REAKTSIOON_2 = PRODUKT_Y*K2
[] PRODUKT_Z(t)= PRODUKT_Zit - dt) + (REAKTSIOON_2) * dt
INIT PRODUKT_Z=0
INFLOWS:
Sy REAKTSIOON_2 = PRODUKT_Y*K2
[0 REAGENT_X() = REAGENT_Xit - dt) + (- REAKTSIOON_1) * dt
INIT REAGEMNT_X =1
OUTFLOW:S:
¢ REAKTSIOON_1 = K1*"REAGENT_X
K1=01
KZ2=011

oo
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Lisa 3. Poordreaktsiooni programmikood Stellas

[] PRODUKT_Y(t) = PRODUKT_Y(t - dt) + (REAKTSIOON - POORDREAKTSIOON) * dt
INIT PRODUKT_Y =10
INFLOWYS:

= REAKTSIOON = KT"REAGEMT_X
DOUTFLOWS:
<% POORDREAKTSIOON = K2*PRODUKT_Y

[0 REAGENT_X(t) = REAGENT_Xit - dt) + (POORDREAKTSIOON - REAKTSIOON) * dt
INIT REAGENT _X =1
INFLOWS:

<% POORDREAKTSIOON = K2*PRODUKT_Y
DOUTFLOWS:
fe REAKTSIOON = K1T*REAGEMNT _X
2 K1=01
2 K2=01

Lisa 4. Briisselaatori programmikood Stellas

] Xit) = X(t- dt) + (delta_X) * dt
IMIT X =1
INFLOWS:
7 delta_xX = A+ 2™Y-BH-K
L] ¥it)=Y(t- dt) + (delta_Y) * dt
IMITY =2.5
INFLOWS:
7 delta_Y = B2
7

O A=0.
o B=2
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Lisa 5. Kataliiiisitud produkti mudeli programmikood Stellas

1 Dit)=Dit- dt) + (- delta_D) * dt

200

IMIT D =100 {moole kuupmeetri kohta}
OUTFLOWS:

7 delta_D = K1*D*E-KZ2*
E(t) = E(t - dt) + (- delta_E) * dt
INIT E = 20 {moaole kuupmeetri kohta}
OUTFLOWS:

7% delta_E = K1*D*E-(K2+K3)*|
F(t) = F(t - dt) + (delta_F) * dt
IMIT F =0 {mooale kuupmeetri kohta}
INFLOWS:

7 delta_F = K3%
I(t) = I(t - dt) + (delta_I) * dt
IMIT 1 =10 {moole kuupmeetri kohta}
INFLOWS:

% delta_| = KT*D*E-{(K2+K3)*|
K1 =0.01
K2 =0.01
K3=05
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Lisa 6. Siidametoo mudeli programmikood Stellas

] PAREM_KODA(t) = PAREM_KODA(t - dt) + (OONESVEEM - HOLMANE__KLAPP1) * dt
INIT PAREM_KODA = 40
INFLOWS:
e OONESVEEN = ADORT
OUTFLOWS:
. HOLMANE__KLAPP4 = SMTH1(STIMULAATOR1*TREENITUS, PIKLIKAJU* 1)
] PAREM_VATSAKE(t) = PAREM_VATSAKE( - dt) + (HOLMANE__KLAPP1 - KOPSUARTER) * dt
INIT PAREM_VATSAKE = 40
INFLOWS:
. HOLMANE__KLAPP4 = SMTH1(STIMULAATOR1*TREENITUS, PIKLIKAJU® 1)
OUTFLOWS:
% KOPSUARTER = DELAY(AV_SOLM2,1)
] VASAK_KODA() = VASAK_KODA( - df) + (KOPSUVEEN - HOLMANE_KLAPP2) * dt
INIT VASAK_KODA = 40
INFLOWS:
&% KOPSUVEEN = SMTH1(KOPSUARTER, PIKLIKAJU*.1)
OUTFLOWS:
&% HOLMANE_KLAPP2 = SMTH1(STIMULAATORZ*TREENITUS, PIKLIKAJU* 1)
] VASAK_VATSAKE() = VASAK_VATSAKE(t - dt) + (HOLMANE_KLAPP2 - AORT) * dt
INIT VASAK_VATSAKE = 40

IMFLOWS:

<5 HOLMANE_KLAPPZ = SMTH1(STIMULAATORZ*TREENITUS PIKLIKAJU* 1)
OUTFLOWS:

<% AORT = DELAY(AV_SOLMA,1)
AKTINVGUS =1

AV_SOLMA = PULSE(VASAK_VATSAKE LABILASKVUS PIKLIKAJU)
AV_SOLM2 = PULSE(PAREM_VATSAKE LABILASKVUS PIKLIKAIL)
INFARKTI_FAKTOR =11

LABILASKVUS = 2*INFARKTI_FAKTOR

PIKLIKAIL = 8*AKTINEUS

STIMULAATOR = PULSE(PAREM_KODA 1 PIKLIKAILY)
STIMULAATORZ = PULSE(VASAK_KODA 1, PIKLIKAJIUY
TREEMITUS =1

ROHK = GRAPH(VASAK_VATSAKE)

D(D.DD. 113), (12.0, 116), (24.0, 119), (36.0, 119), (48.0, 118), (60.0, 115), (v2.0, 107), (84.0, 93.6),
(96.0, 69.0), (108, 42.0), (120, 5.00)

Nelelslolelolelole:
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Lisa 7. Hairitud liikumise programmikood Stellas

] KOGU_TEEKOMND(t) = KOGU_TEEKOMD(t - dt) + (ABS_SAMMU_PIKKUS) * dt
IMIT KOGU_TEEKOMD =10
IMFLOWS:
=Z% ABS_SAMMU_PIKKUS = ABS(SAMMU_PIKKLS)
L Xit) = X(t- dt) + (LIKUMINE_X) * dt
IMIT X =10
IMFLOWS:
3 LIKUMINE_X = SAMMU_PIKKUS*COS(TEGELIK_LIKUMISSUUMD)
Y(t) =Yt - dt) + (LUIKUMINE_Y) * dt
IMITY =0
IMFLOWS:
3 LIKUMINE_Y = SAMMU_FIKKUS*SIN(TEGELIK_LIKUMISSULIMND)
HAIRITUSE_MAAR = 1
KOHALEJOUDMINE = IF (ABS({X)=0.5) AND (ABS(100-Y)<0.5) THEN PAUSE ELSE 0
SAMME = TIME
SAMMU_PIKKUS = NORMAL{1 HAIRITUSE_MAAR)
TEGELIK_LIKUMISSUUND = NORMALVAJALIK_LIKUMISSUUND HAIRITUSE_MAAR)
VAJALIE_LIKUMISSUUND = IF X=0 THEN ARCTAN{(Y-100)(x)) ELSE ARCTAMY-100WCK)) + FI

[]

Slelelelele’

Lisa 8. Uhtlaselt liikuvale objektile jirele jdudmise mudeli programmikood
Stellas

[ AUTO_X() = AUTO_X(t - dt) + (AUTO_KIRUS_X) * dt
INIT AUTO_X =0
INFLOWS:
& AUTO_KIRUS_X=0
[ AUTO_Y(t) = AUTO_Y(t - dt) + (AUTO_KIRUS_Y) * dt
INIT AUTO_Y = 0.1
INFLOWS:
% AUTO_KIRUS_Y=0.8
[J KOGU_TEEKOND(t) = KOGU_TEEKOND(t - dt) + (ABS_SAMMU_PIKKUS) * dt
INIT KOGU_TEEKOND = 0
INFLOWS:
Z ABS_SAMMU_PIKKUS = ABS(SAMMU_PIKKUS)
[ (1) = X(t- dt) + (LIKUMINE_X) * dt
INIT X =0
INFLOWS:
% LIKUMINE_X = SAMMU_PIKKUS*COS(TEGELIK_LIKUMISSUUND)
Yit) = Yit - dt) + (LIKUMINE_Y) * it
INITY =0
INFLOWS:
% LIKUMINE_Y = SAMMU_PIKKUS*SIN(TEGELIK_LIKUMISSUUND)
HAIRITUSE_MAAR = 0.5
KOHALEJOUDMINE = IF (ABS(X)=<0.5) AND (4BS(Y-AUTO_Y}=0.15) THEN PAUSE ELSE 0
SAMME = TIME
SAMMU_PIKKUS = NORMAL(1, HAIRITUSE_MAAR)
TEGELIK_LIKUMISSUUND = NORMAL(VAJALIK_LIKUMISSUUND HAIRITUSE_MAAR)
VAJALIK_LIKUMISSUUND = IF X<0 THEN ARCTAN((Y-AUTO_Y)(X)) ELSE
ARCTAN((Y-AUTO_YNEK) + Pl

[

Qo000 0
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