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Introduccién. La importancia de un mezclado apropiado
para el adecuado desempefio de un sistema biol 6gico ha sido
demostrada experimentalmente en variedad de escenarios,
v.gr. (1). Sin embargo, €l efecto relativo de imperfecciones
en macro-mezclado y micro-mezclado es dificil de estudiar
en sistemas experimentales. Mas alin, se ha postulado que
para reacciones suficientemente lentas con respecto al
tiempo de mezclado de un sistema, las no idealidades del
mezclado no deberian afectar significativamente €l
rendimiento y/o selectividad del proceso bioldgico En este
trabajo se presentan resultados computacionales que
permiten valorar los efectos de heterogeneidades en el
mezclado en e desempefio de una reaccion enzimatica
tipica. El objetivo central de este trabgjo es demostrar
computacionalmente, que ain en condiciones donde el
macro-mezclado no es un problema y el micro-mezclado es
relativamente répido, existe un efecto negativo del mezclado
no ideal en selectividad, velocidad observable y rendimiento
de reacciones bioguimicas.

Metodologia Los fendmenos de mezclado (con
componentes convectivo y difusivo) y reaccidn bioquimica,
han sido modelados en un sistema simple. En un dominio
unitario cuadrado, se ha gjercido un mapa caético periddico
(flujo sinusoidal (2)) que emula un flujo convectivo.
Dependiendo del valor del pardmetro de frecuencia de
iteracion de este mapa (periodo T), d flujo sinusoidal puede
originar condiciones de flujo cadtico altamente generalizadas
(condiciones de mezclado ideal) o situaciones con amplias
regiones regulares (con zonas “muertas’ al flujo). Sobre tres
diferentes flujos con diferente grado de caos, se ha modelado
el desempefio iteracion por iteracion, de una reaccion
enzimética tipica que sigue una cinética Michaelis-Menten.
El sistema de flujo se dividié en una matriz de 256x256
celdas, en donde los valores de concentracion de sustrato,
concentracion de producto, relacion de velocidad/vel ocidad
maxima, y conversion fueron obtenidos localmente. Los
perfiles de conversién con respecto a tiempo para casos con
diferentes grados de no idealidad en el mezclado, fueron
comparados contra perfiles calculados bajo la suposicion de
mezclado instantaneo y perfecto.

Resultados y discusion. La figura 1 muestra resultados de
un experimento computacional representativo. Para el caso
ilustrado, el flujo presenta regiones de bajo flujo de mediano
tamafio en cada uno de sus cuatro cuadrantes (zonas en rojo
en 1b). Los vaores de las constantes mmax y Ks para la
reaccion enzimética corresponden a valores realistas. El

sustrato fue injectado, en la condicion inicial, en el punto
centra del dominio de flujo. Obsérvese: (a) la ata
heterogeneidad en las concentraciones de producto, y (b)
gue en las zonas de bajo flujo el sistema presenta muy baja
concentracion de sustrato en tiempos iniciales, pero mas
alta concentracion con respecto a promedio a tiempos
largos.

Fig. 1. Distribucion espacial de producto en el dominio de flujo
después de (a) 5, (b) 50 iteraciones del flujo cadtico. La escala
de colores, proporcional ala concentracién de producto,

corre desde concentraciones bajas en azul, a
concentraciones altas en rojo.

La comparacion entre las curvas de conversién contra
tiempo para los casos de mezclado ideal y mezclado no
ideal demuestra un importante efecto de imperfecciones de
mezclado en el avance y rendimiento de la reaccién
enzimética.

Conclusiones. Las no idealidades en el proceso de macro-
mezclado y micro-mezclado tienen un impacto significativo
el lavelocidad y rendimiento final de procesos enziméticos,
aln en situaciones donde el tiempo de mezclado es
comparativamente corto con respecto a los tiempos de
reaccion.
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