
×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ïîëèìåðàçíîé öåïíîéðåàêöèè äëÿ ðàçëè÷íûõ ïðî�èëåé ïîëÿ ñêîðîñòåé∗Å.Â.ÂîëêîâàÈíñòèòóò ìåõàíèêè ÓÍÖ �ÀÍe-mail: afrokate�yandex.ruÊ.Â. ÌîèñååâÈññëåäóåòñÿ ïîëèìåðàçíàÿ öåïíàÿ ðåàêöèÿ, ïðîõîäÿùàÿ â óñëîâèÿõ åñòåñòâåí-íîé êîíâåêöèè â ÿ÷åéêå �ýëåÿ-Áåíàðà. Âî âðåìÿ ðåàêöèè ñîçäàþòñÿ êîïèè èñõîä-íûõ ÄÍÊ-øàáëîíîâ, ïðîöåññ ñîçäàíèÿ êîòîðûõ(àìïëè�èêàöèÿ ÄÍÊ) îïèñûâàåòñÿóðàâíåíèÿìè ýâîëþöèè, îïðåäåëÿþùèìè êîíöåíòðàöèè äëÿ êàæäîãî èç êîìïîíåí-òîâ ñìåñè. Ïåðåíîñ êîìïîíåíòîâ îñóùåñòâëÿåòñÿ çàñ÷åò äâèæåíèÿ ïîòîêà ìåæäóîáëàñòÿìè ñ ðàçëè÷íîé òåìïåðàòóðîé è îïèñûâàåòñÿ óðàâíåíèÿìè Íàâüå-Ñòîêñà âïðèáëèæåíèè Áóññèíåñêà.1. ÂâåäåíèåÏîëèìåðàçíàÿ öåïíàÿ ðåàêöèÿ (ÏÖ�) èñïîëüçóåòñÿ âî ìíîãèõ îáëàñòÿõ äëÿ ïðîâåäå-íèÿ àíàëèçîâ è â íàó÷íûõ ýêñïåðèìåíòàõ. Ýòî ïåðñïåêòèâíûé ñïîñîá óâåëè÷åíèÿ êîëè-÷åñòâà ÄÍÊ. Äëÿ âûÿñíåíèÿ äèàãíîçà èëè óñòàíîâëåíèÿ íàñëåäñòâåííîñòè íåîáõîäèìáîëüøîé îáúåì îïðåäåë¼ííûõ �ðàãìåíòîâ íóêëåèíîâîé êèñëîòû (ÄÍÊ). Â áèîìàòå-ðèàëå, âçÿòîì ó ïàöèåíòà, êîëè÷åñòâî ÄÍÊ çà÷àñòóþ ÿâëÿåòñÿ íåäîñòàòî÷íûì. Òàêèìîáðàçîì, ñ ïîìîùüþ ÏÖ� ñïåöèàëèñòû ïîëó÷àþò íåîáõîäèìîå êîëè÷åñòâî èññëåäóåìîéÄÍÊ, ÷òî ñóùåñòâåííî îáëåã÷àåò äèàãíîñòèêó.�åàêöèÿ ïðîòåêàåò ïðè íàãðåâàíèè áó�åðíîé ñìåñè ðåàêòèâîâ, ñîäåðæàùåé äâóíè-òåâûå ÄÍÊ-ìàòðèöû, êîðîòêèå �ðàãìåíòû ÄÍÊ (ïðàéìåðû), äåçîêñèðèáîíóêëåîçèä-òðè�îñ�àòû, à òàêæå àìïëè�èêàöèîííûå �åðìåíòû. Âûäåëÿþò òðè ýòàïà ÏÖ�: äå-íàòóðàöèÿ (îáû÷íî 95 ◦C), ïðè êîòîðîé äâîéíàÿ ñïèðàëü ÄÍÊ ðàçäåëÿåòñÿ íà äâå îä-íîíèòåâûå; îòæèã (50�65 ◦C) � â çàâèñèìîñòè îò ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ïðàéìåðîâ), ãäåïðàéìåðû ñâÿçûâàþòñÿ ñ êîíöàìè ðàçäåëåííûõ íèòåé ÄÍÊ; ýëîíãàöèÿ (72 ◦C), âî âðåìÿêîòîðîé îáðàçóþòñÿ äâå íîâûå êîïèè èñõîäíûõ ÄÍÊ. Â ðåçóëüòàòå íåñêîëüêèõ öèêëîâ,îáû÷íî ïîðÿäêà 30-òè, êîëè÷åñòâî êîïèé ÄÍÊ-øàáëîíîâ ðàñòåò ýêñïîíåíöèàëüíî.Â äàííîé ðàáîòå ðàññìîòðåíà ðåàêöèÿ ÏÖ� â êâàäðàòíîé ÿ÷åéêå ñî ñòîðîíîé L2,íèæíÿÿ ïëàñòèíà êîòîðîé ïîääåðæèâàåòñÿ ïðè òåìïåðàòóðå äåíàòóðàöèè, à âåðõíÿÿ �ïðè òåìïåðàòóðå îòæèãà. Äëÿ äîñòàòî÷íî áîëüøèõ ÷èñåë �ýëåÿ ðàçíîñòü òåìïåðàòóð äà-åò ïîâûøåíèå íåóñòîé÷èâîñòè �ýëåÿ-Áåíàðà, ïðîÿâëÿþùååñÿ â äâèæåíèè ïîòîêà ìåæäóïëàñòèíàìè. Òùàòåëüíîé íàñòðîéêîé ïàðàìåòðîâ ïîòîêà ìîæíî ïîäîáðàòü òàêèå ðåæè-ìû êîíâåêöèè, ïðè êîòîðûõ ìîëåêóëû ÄÍÊ ïåðåìåùàþòñÿ ìåæäó äâóìÿ ïëàñòèíàìèòàêèì îáðàçîì, ÷òî ïðîõîäÿò âñå íåîáõîäèìûå òóìïåðàòóðíûå îáëàñòè. Ïðîèçâîäèòñÿòåìïåðàòóðíàÿ èñòîðèÿ, àíàëîãè÷íàÿ òîé, ÷òî äîñòèãàåòñÿ â îáû÷íîì òåðìîöèêëåðå.Îäíà èç ìîäåëåé ÏÖ� â óñëîâèÿõ åñòåñòâåííîé êîíâåêöèè áûëà ïðåäëîæåíà â ðàáîòå[1℄.
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2 Å.Â. Âîëêîâà, Ê.Â.ÌîèñååâÖåëüþ íàøåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ ðàçëè÷íûõ ðåæèìîâ êîíâåê-öèè íà ïðîöåññ ðàçâèòèÿ è óñïåøíîñòü âûïîëíåíèÿ ÏÖ�.2. Ïîñòàíîâêà çàäà÷èÄâóìåðíîå äâèæåíèå æèäêîñòè ìîäåëèðóåòñÿ ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèé íåðàçðûâíîñòè (1),Íàâüå-Ñòîêñà (2) ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðèáëèæåíèÿ Áóññèíåñêà [2℄, à òàêæå óðàâíåíèÿòåïëîïðîâîäíîñòè (3).
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→ 2[2]ãäå [1] - îäíîíèòåâàÿ ÄÍÊ, [1∗] - îòîææåííàÿ ñ ïðàéìåðîì ÄÍÊ, [2] - äâóíèòåâàÿ ÄÍÊ.Ïðåíåáðåæåì ëþáûìè âîçäåéñòâèÿìè ïîâåðõíîñòåé íà êèíåòèêó. Ïðåäïîëîæèì, ÷òîäè��óçèÿ âñåõ ðàçíîâèäíîñòåé ÄÍÊ õàðàêòåðèçóåòñÿ ïîñòîÿííûì êîý��èöèåíòîì äè�-�óçèè D. Ïîëÿ êîíöåíòðàöèé äëÿ óêàçàííûõ âûøå òðåõ êîìïîíåíòîâ ñìåñè îïèñûâàþò-ñÿ óðàâíåíèÿìè êîíâåêöèè-äè��óçèè-ðåàêöèè, ïðåäñòàâëåíûìè â áåçðàçìåðíîé �îðìå:
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Ìîäåëèðîâàíèå ÏÖ� 3ýòî ÷èñëî Ïåêëå è êîíâåêòèâíîå ÷èñëî Äàìêåëåðà, ãäå ν �êèíåìàòè÷åñêàÿ âÿçêîñòü, k �õàðàêòåðíàÿ ñêîðîñòü ðåàêöèè. Êîíâåêòèâíîå ÷èñëî Äàìêåëåðà îòðàæàåò îòíîøåíèåõèìè÷åñêîé ðåàêöèè ê êîíâåêòèâíûì ïðîöåññàì.Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî fi(x, t) ÿâëÿþòñÿ �óíêöèÿìè, çàâèñÿùèìè ëèøü îò òåìïåðàòó-ðû. Òîãäà èõ ìîæíî ïåðåïèñàòü â âèäå [3℄.
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]ãäå θ∗i �ýòî èäåàëüíàÿ òåìïåðàòóðà äëÿ i -é ðåàêöèè è σi � äîïóñòèìîå îòêëîíåíèåòåìïåðàòóðû äëÿ i -é ðåàêöèè.Äëÿ ìîäåëè âûáðàíû ñëåäóþùèå ïàðàìåòðû: îïòèìàëüíàÿ òåìïåðàòóðà äåíàòóðà-öèè ðàâíà 95 ◦C, îòêëîíåíèå 85-95 ◦C, îòæèãà � 55 ◦C, îòêëîíåíèå 55-60 ◦C, ýëîíãàöèè �72 ± 2 ◦C.�ðàíè÷íûå óñëîâèÿ äëÿ i-ãî êîìïîíåíòà ñîîòâåòñòâóþò îòñóòñòâèþ ïîòîêà ÷åðåçãðàíèöû îáëàñòè: n · ∇ ci = 0, ãäå n � âåêòîð íîðìàëè ê ãðàíèöå. Íà÷àëüíûå óñëîâèÿ:
c1 = c3 = 0, c2 = c0.Äëÿ êîìïîíåíò âåêòîðà ñêîðîñòè íà âñåõ ãðàíèöàõ çàäàíû óñëîâèÿ ïðèëèïàíèÿ, äëÿòåìïåðàòóðû âåðòèêàëüíûå ñòåíêè � àäèàáàòè÷åñêèå, ãîðèçîíòàëüíûå �èçîòåðìè÷åñêèå.Êîíñòàíòû ñêîðîñòåé õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé îïðåäåëÿþòñÿ èç òåõ ñîîáðàæåíèé, ÷òîðåàêöèÿ ýëîíãàöèè ïðîõîäèò âäâîå ìåäëåííåå ðåàêöèé îòæèãà è äåíàòóðàöèè: ka = kd =
1 è ke = 1/2.3. Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû×èñëåííîå ðåøåíèå ñèñòåìû äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé â ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ(1 �3) ìåòîäîì êîíòðîëüíîãî îáúåìà [4℄ ïîçâîëèëî èññëåäîâàòü ðàçâèòèå è óñòàíîâëå-íèå ïîëåé ñêîðîñòåé è òåìïåðàòóðû. �àñïðåäåëåíèå êîíöåíòðàöèé êîìïîíåíòîâ ñìåñè

a) b)�èñ. 1. Ïîëÿ ñêîðîñòåé a) è òåìïåðàòóðû b) ïðè Gr = 1290, Pe = 0.01, DaC = 0.1



4 Å.Â. Âîëêîâà, Ê.Â.Ìîèñååâïî çàìêíóòîé îáëàñòè áûëî íàéäåíî âñëåäñòâèå ðåøåíèÿ ñèñòåìû (4). Äëÿ ðàñ÷åòà �è-çè÷åñêèõ âåëè÷èí èñïîëüçîâàëàñü ñõåìà ïðîäîëüíî-ïîïåðå÷íîé ïðîãîíêè [5℄.

�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü ñ1, ñ2, ñ3 îò âðåìåíèÍà ðèñ. 1 ïîêàçàíû ïîëÿ ñêîðîñòåé è òåìïåðàòóðû, ïåðåõîä îò ñâåòëîãî ê òåìíîìó ñî-îòâåòñòâóåò óìåíüøåíèþ òåìïåðàòóðû. Äàííàÿ çàäà÷à ðåøàëàñü äëÿ ÷èñåë Äàìêåëåðà
DaC = 0.1; 1; 10, Ïåêëå, íà÷èíàÿ ñ Pe = 0.01 è ÷èñåë �ðàñãî�à, íà÷èíàÿ ñ Gr = 1290, ÷òîñîîòâåòñòâóåò óñòàíîâèâøåìóñÿ êîíâåêòèâíîìó òå÷åíèþ � îòäåëüíîìó êîíâåêòèâíîìóâàëèêó (ðèñ. 1a). Ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ ýòèõ ïàðàìåòðîâ ïîëå ñêîðîñòåé ïîòîêà ïåðåñòàåòïðåäñòàâëÿòü ñîáîé êðóãîâîå ïîëå, íàïðàâëåííîå ïî ÷àñîâîé ñòðåëêå è ïåðåõîäèò â ðàç-ëè÷íûå äðóãèå ðåæèìû. Ïðè ýòîì èçìåíÿåòñÿ è õàðàêòåð ïîëåé êîíöåíòðàöèè. Êàê èñëåäîâàëî îæèäàòü, ïðîöåññ èçìåíåíèÿ ïîëåé êîíöåíòðàöèé ðåàãèðóþùèõ êîìïîíåíòîâìîæíî íàáëþäàòü òîëüêî ïîñëå íà÷àëà êîíâåêòèâíîãî äâèæåíèÿÍàèáîëåå ïîäõîäÿùèì ðåæèìîì äëÿ óñïåøíîãî îñóùåñòâëåíèÿ ðåàêöèè ïîëàãàþòêîíâåêòèâíûé âàëèê. Íî íà ðèñ. 2 âèäíî, ÷òî äëÿ âûáðàííûõ ðàçìåðîâ ÿ÷åéêè, êèíå-òèêè ðåàêöèè è ïàðàìåòðîâ òå÷åíèÿ æèäêîñòè ìû íå ïîëó÷àåì ýêñïîíåíöèàëüíûé ðîñòêîíöåíòðàöèè c2, êàê îæèäàëîñü. Ìîëåêóëû äåíàòóðèðóþò áûñòðåå, ÷åì âîññîçäàþòñâîè êîïèè. Ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî ïîâûøåíèå ý��åêòèâíîñòè ÏÖ� ñâÿçàíî ñ èçìåíå-íèåì ñîîòíîøåíèÿ õàðàêòåðíûõ ðàçìåðîâ îáëàñòåé, â êîòîðûõ ïðîèñõîäèò òà èëè èíàÿñòàäèÿ ðåàêöèè ïðîèçâîäñòâà äâóíèòåâûõ ìîëåêóë ÄÍÊ. Î÷åâèäíî, ÷òî íåîáõîäèìûéõàðàêòåð òåðìîöèêëè÷íîñòè ðåàêöèè ìîæíî îáåñïå÷èòü ïîäáîðîì ãðàíè÷íûõ óñëîâèé,îòðàæàþùèõ ñïîñîá ïîäâîäà òåïëà ê ÿ÷åéêå �ýëåÿ-Áåíàðà.4. Çàêëþ÷åíèå�àññìîòðåíà ìîäåëü àìïëè�èêàöèè ÄÍÊ âñëåäñòâèå ïîëèìåðàçíîé öåïíîé ðåàêöèè âÿ÷åéêå �ýëåÿ-Áåíàðà. Äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è ðåàëèçîâàí ÷èñëåííûé àëãîðèòì ñ ïîìîùüþìåòîäà êîíòðîëüíîãî îáúåìà. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ñõåìàòè÷åñêîé ìîäåëè êîíâåêòèâíîéÿ÷åéêè èçó÷åíî ïîâåäåíèå ïîëåé ñêîðîñòåé è òåìïåðàòóðû, à òàêæå ïîëåé êîíöåíòðà-öèè êîìïîíåíòîâ ðåàãèðóþùåé ñìåñè. Ïðèâåäåí ïðèìåð èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèé êîì-ïîíåíòîâ ðåàêöèè àìïëè�èêàöèè ÄÍÊ.
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