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Wykorzystanie metody /attice-Boltzmann do symulacji mikroprzeptywow
w kanatach ukfadow lab on a chip

Wstep

Przeptywy w mikrokanatach uktadow lab on a chip (LOC) moga by¢
spontaniczne, w wyniku oddzialywan powierzchniowych, sit Coulom-
ba lub wywotane gradientem cisnienia. Stosunek powierzchni do ob-
jetosci wzrasta dziesigciokrotnie z dziesigciokrotna redukcja wymiaru
geometrycznego systemu, co jest kluczowym efektem, koniecznym do
uwzglednienia przy projektowaniu mikroaparatow. Efekty powierzch-
niowe, jak rowniez struktura powierzchni kanatu wywieraja dominuja-
cy wpltyw na charakterystyke przeptywu pltynu w mikrokanatach.

Przeptywy laminarne cieczy newtonowskich w prostoliniowych ka-
natach o gladkich $cianach i $rednicy w zakresie 1+1000 um spehniaja
warunek ciaglosci, jako ze wymiar charakterystyczny w tym przypad-
ku jest kilka rzgdow wigkszy niz §rednia droga swobodna czasteczki —
Kn<0,001, a co za tym idzie w sposob prawidlowy sa opisywane przez
réwnanie Naviera-Stokesa.

Dla przeptywu gazoéw zalozenie ciaglosci strugi nie zawsze jest
spetnione dla mikroprzeptywoéw, zwlaszcza w przypadku przeptywow
przejsciowych i molekularnych. Wowczas rownanie Boltzmanna le-
piej opisuje przeptyw, co oznacza iz modele bazujace na metodzie /at-
tice-Boltzmann (LBM) moga by¢ stosowane z sukcesem w szerszym
zakresie przypadkéw niz modele CFD — od przeptywdéw ciagtych po
przeptywy molekularne. W mikrosystemach czgsto wystepuja sity ob-
jetosciowe oddziatywujace na elementy ptynu, takie jak sity elektrosta-
tyczne wywotane rozktadem ggstosci pola elektrycznego. W przypadku
mikroprzeptywow sita grawitacji, wazna z punktu widzenia uktadéw
makroskopowych, czgsto moze by¢ pominigta. Ponadto w mikrosyste-
mach czgsto przeptywaja ptyny nienewtonowskie i zawiesiny koloidal-
ne polisacharydow, lipoprotein, czy tez ptyny komérkowe.

Mikroprzeptywy zatem w istotny sposob rdznia si¢ opisem od ma-
kroprzeptywow, gdyz istnieje konieczno$¢ uwzglednienia subtelnych
oddziatywan oraz dyskretnej natury ptynu, co w przypadku makroprze-
plywow zazwyczaj pomija sig z racji skali uktadu.

Celem pracy bylo doswiadczalne zbadanie przeptywu ptynu w sieci
mikrokanatow, ktorych struktura byta odzwierciedleniem mikrostruk-
tury naczyn wilosowatych guza nowotworowego. W szczegdlnosci,
wyznaczono predkosci przeptywu pltynu komodrkowego (zawiesina
drozdzy) w poszczegblnych fragmentach sieci kanatéw i poréwnano
z wynikami symulacji komputerowych metoda LBM.

Metoda /lattice-Boltzmann

Metoda lattice-Boltzmann jest technika numeryczna umozliwiajaca
rozwiazanie rownania Naviera-Stokesa (NS) dla przeptywow niescisli-
wych lub quasi $cisliwych, gdy efekt lepkosci objgtosciowej jest zanie-
dbywany (warto$¢ liczby Macha ponizej 1). Jest ona $cisle zwigzana
z kinetyczna teoria gazu sieciowego, dla ktorego zostato wyprowadzo-
ne roéwnanie Boltzmanna:

gdzie: ﬁ-fo+§~Vu +%/::Q )
Q=r-ro-= f (fr = /) 20 (g, Q) dQdii m; (2)
Q=0¢" - =21 ©)

Q) —operator kolizji opisany réwn. (3) w przypadku aproksymacji
Bhatanagar-Gross-Krook;
£, [ —funkcje rozkladu prawdopodobienstwa wystapienia predkosci
u dla pojedynczej czastki, odpowiednio w chwili # 1 w stanie
réwnowagi;

7,  —parametry relaksacji modelu,
F —sila dziatajaca na czastke,
m —masa czastki.

LBM stanowi odrgbny model kinetyczny rownania NS i mozna go
sklasyfikowac jako jawna, lagrangeowska aproksymacj¢ hiperboliczna
rownania NS o nastgpujacych wiasciwosciach: w pelni lokalna, dru-
giego rzedu dla czasu i przestrzeni, bezwarunkowo liniowo stabilna,
wysoce wydajna dla obliczen rownolegtych, zdolna do prawidtowego
odwzorowania nieregularnych warunkow brzegowych oraz efektow
mikroskali.

Metoda ta z powodzeniem zostata wykorzystana do symulacji szeregu
proceséw w inzynierii chemicznej: przeplywow jedno i wielofazowych
oraz przeplywoé6w w cialach porowatych, mieszanin wielosktadniko-
wych z reakcja chemiczng oraz migdzyfazowa wymiana ciepta i masy,
przemiang fazowa oraz $ledzeniem powierzchni migdzyfazowej, w tym
przeptywow burzliwych, jak rowniez przeptywow w uktadach LOC
[Zhang, 2011].

Badania doswiadczalne

W celu weryfikacji wynikéw symulacji komputerowych, na wstepie
przeprowadzono badania dos§wiadczalne przeptywu pltynu komorkowe-
go w mikrokanatach. Uktad LOC zostal zaprojektowany i zbudowany
w ramach badan laboratoryjnych.

Budowa ukladu zostata opisana w pracach [Szafran, 2013a,b]. Uktad
pomiarowy sktadat si¢ z mikrochipa zaopatrzonego w porty przytacze-
niowe dla kapilar doprowadzajacych i odprowadzajacych ptyn z ukta-
du, pompy strzykawkowej Medima S1 oraz stereoskopowego mikro-
skopu optycznego Motic K-400L zaopatrzonego w kamerg Moticam
2300. Przed przystapieniem do badan uktad przemywano wodnym roz-
tworem izopropanolu (9:1 izopropanol/woda) w celu zwilzenia uktadu
i usunigcia pecherzy powietrza. Nastgpnie uktad przeptukiwano woda
destylowana.

Materialy. Do badan wykorzystywano powszechnie dostgpne, liofili-
zowane drozdze spozywcze (Saccharomyces cerevisiae). W badaniach
stosowano zawiesing o stezeniu 2 g/dm3.

Metodyka. Zawiesina o niskiej koncentracji komorek umozliwiata
prowadzenie obserwacji mikroskopowych przeptywu ptynu, przyczyn
komorki byly traktowane jako elementy wskaznikowe, a dzigki analizie
ich przesuni¢¢ na kolejnych klatkach filmu, mozliwe byto wyznaczenie
rozktadu warto$ci wektorow predkoscei ptynu w poszezegdlnych kana-
tach, a w konsekwencji w calym systemie LOC. Na rys. 1 przedstawio-
no rozmieszczenie punktow dla
ktorych analizowane byty predko-
$ci ptynu w strukturze kanatow.

Zawiesing drozdzy przettaczano
ze stalym natgzeniem przeptywu
0,2 cm’/h (0,05 pl/s) za pomoca
pompy strzykawkowej, do ktorej
podtaczona byta kapilara prowa-
dzaca do mikrosystemu LOC.

Kamera mikroskopowa reje-
strowano przeplywy komorek
drozdzy w poszczegblnych kana-
fach. Sekwencje video dzielono
na pojedyncze klatki na ktorych
$ledzono ruch komorek w mikro-
kanatach. Na podstawie znanej
liczby klatek na sekundg oraz

Rys. 1. Struktura mikrokanatéw. Cyframi

arabskimi i rzymskimi oznaczono prze-

kroje kanatow w ktorych wyznaczano
predkosci przeptywu plynu
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weczesniej wyznaczonej liczby klatek potrzebnych do przebycia odcinka
kanatu, obliczano czas potrzebny na jego przebycie przez poszczegdlne
komorki. Znajac czas i przebyta droge okreslano predkos¢ przeptywu
komorek w poszczegdlnych kanatach. Dla kazdego kanatu pomiar po-
wtarzano pigciokrotnie dla pigciu roznych komorek znacznikowych.

Wyniki badan doswiadczalnych

Narys. 2 przedstawiono zdjgcie mikroskopowe punktu pomiarowego
3 wraz z przeplywajaca zawiesing komoérek drozdzy.

Rys. 2. Zdjgcie punktu po-
miarowego 3 z widocznymi
znacznikowymi  komorkami
drozdzy

W tab. 1 zebrano wyniki badan — §rednie warto$ci predkosci przepty-
wu ptynu w poszczeg6lnych kanatach mikrostruktury.

Tab. 1. Wyniki badan do$wiadczalnych — wyznaczone predkosci przeplywu plynu
w poszczegolnych kanatach uktadu LOC

wa poczatkowa predkosé ptynu w kanale. Parametry symulacji zebrano
w tab. 2.

Tab. 2. Parametry symulacji komputerowych LBM

Predkos¢ ptynu na wlocie do kanatu [lattice units] 0,0125
Liczba Reynoldsa charakterystyczna dla geometrii kanatu 0,56
Szeroko$¢ kanatu — wymiar charakterystyczny [pm] 35
Lepko$¢ kinematyczna [lattice units] 0,357143
Czas relaksacji t [lattice units] 1,57143
Bezwymiarowa ggstos¢ ptynu 1
Wspotcezynnik relaksacji o [lattice units] 0,636364

Narys. 3 przedstawiono wyniki symulacji — przyktadowy profil pred-
kosci ptynu w kanale, w punkcie nr VI.
Ksztatt  otrzyma-
4 nych profili predko-
$ci ptynu odbiega od
1 profilu parabaliczne-
g0 W roznym stopniu,
w zalezno$ci od poto-
zenia analizowanego
przekroju.  Nalezy
| jednak pamigtaé, iz
w pelni paraboliczny
1 profil predkosci ptynu
uzyskuje si¢ dla prze-
ptywow  ustalonych

o Wyniki'symulcji
Profil paraboliczny

0.8 -

0.6 -

0.4 -
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0.0

Wyniki symulacji komputerowych LBM

Symulacje komputerowe hydrodynamiki przeptywu w mikrokana-
tach przeprowadzono z wykorzystaniem modelu 2DQ9 dla geometrii
identycznej z przedstawiona na rys. 1.

Struktura mikrokanatow zaprojektowana w programie CAD zostata
wyeksportowana w postaci rastrowego pliku graficznego png o zadanej
rozdzielczosci, a nastgpnie wezytywana do solvera LBM MicroFlow 0.2
[LAB-CHIP BIOMEMS, 2011]. Oprogramowanie zostalo opracowane
w ramach badan jako dedykowane narzgdzie do symulacji przeptywow
ptynu w sieci mikrokanatow. Aktualna wersja bazuje na bibliotece C++
Palabos v1.3.

Symulacje przeprowadzono dla nastgpujacych warunkéw brzego-
wych: na wlocie do kazdego z kanatow (lewa krawedz struktury) zakta-
dano stala predkos¢ (warunek Dirichleta); na wylocie z kazdego kanatu
(krawedzie gorna, dolna i prawa) zaktadano zerowy gradient predkosci
outflow (warunek Neumanna); na $cianach kanatow warunek bounce-
back (odpowiednik warunku braku poslizgu ptynu); przyjmowano zero-

Nr punktu Nr kanatu Srednia Nr punktu Srednia Odlegto$é¢ od krawedzi kanatu [um] !
pomiarowego predkosé [mm/s] | pomiarowego | predkosé [mm/s] Rys. 3. Profil predkosci plynu w kanale, przekréj nr VI W kanatach prostoli-
1 0,470 niowych o nieskon-
1 2 0,100 I 0,271 ) ) czonej diugosci przy
3 0.080 zaniedbaniu efektow wlotowych. W przypadku sieci kanatéw o ztozo-
] 0351 nej strukturze, w efekcie rozwidlania i faczenia kanatéw, w ktorych ptyn
- przeptywa z r6zna predkoscia, obserwuje sig znaczne odstgpstwa od za-
2 2 0,104 I 0,381 L . .
3 035 leznosci teoretycznych o nieustalonym w czasie charakterze. W tab. 2
d przedstawiono wyniki symulacji — §rednie predkos$ci pltynu w przekro-
! 0,168 jach I — VIII oznaczonych na rys. 1.
3 2 0,121 I 0,197
3 0.106 Tab. 2. Wyniki symulacji: $rednie predkosci ptynu w kanatach, w przekrojach I-VIII
1 0,767 Nr przekroju 1 II I v v VI | vII | VIII
4 v 0,332
2 0,718 Predkos¢ ptynu [mm/s] | 0,48 | 0,63 | 0,53 | 0,57 | 0,60 | 0,50 | 0,55 | 0,53
1 1,660
5 2 0,468 v 0,567 Whioski
3 0,206 W pracy przedstawiono wyniki badan doswiadczalnych oraz symu-
! 0,204 lacji komputerowych przeptywu ptynu komoérkowego w mikrokanatach
6 2 0,081 VI 0.595 uktadu LOC, ktoérego struktura odpowiadala strukturze naczyn wtoso-
3 0,259 ’ watych guza nowotworowego.
4 0,130 Wyniki symulacji wskazuja na znaczne odstgpstwa od paraboliczne-
VII 0,330 go profilu predkosci ptynu w kanatach.
VII 0214 Zastosowanie geometrii dwuwymiarowej prowadzito do ponad dwu-

dziestokrotnego skrocenia czasu obliczen (do 2 dni), jednak w istotny
sposob wptyneto na biedy obliczen, z uwagi na zaniedbanie oddzia-
tywania gornej i dolnej powierzchni kanalu na przeptywajacy ptyn.
Roéznice migdzy warto$ciami do$wiadczalnymi i wynikami symulacji
wahaly si¢ w granicach od 15 do ponad 100%.

Dalsze badania beda zmierzaty do zastosowania kart obliczeniowych
w celu skrdocenia obliczen dla modeli 3D.
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