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ABSTRAKT

Tato bakalaiska prace se zaméfuje na modelovani Brownova pohybu pomoci nastroje
COMSOL Multiphysics a modulu Particle Tracing. Cilem prace bylo navrhnout a vytvorit
zakladni modely, které budou schopny vérné simulovat pohyb mikro¢astic ve visk6znim
a viskoelastickém prostiedi, vyuzitelné pro modelovani pasivni mikroreologie. V ramci této
prace byly vytvofeny skripty v programu Matlab pro vypocet MSD z vysledku simulaci, byla
provedena validace visk6zniho modelu s experimentalnimi daty a dale byly navrzeny zéakladni
modely pro simulaci viskoelastického prosttedi. Pro navrh téchto modelt byly zvoleny dva
odlisné postupy, a to wvyuziti rigidnich piekazek za predpokladu diskrétniho prostiedi
a matematicky model uvazujici kontinualni prostiedi.

Data z visk6zniho modelu prokéazala dobrou shodu s experimentalnimi vysledky. Vysledky
z viskoelastickych simulaci jsou prezentovany a je diskutovan dalsi mozny vyvoj téchto modeld
pro mozné praktické vyuziti. Nejblize se viskoelastickému chovani piiblizil kontinualni
matematicky model, kdy bylo u vyhodnoceni MSD pozorovano charakteristické zaktiveni.

ABSTRACT

This bachelor thesis focuses on modeling Brownian motion using the COMSOL Multiphysics
package and its Particle Tracing module. The aim of the work is to design and create elementary
models that will be able to suitably simulate the movement of microparticles in viscous and
viscoelastic environments, which can later be used for modeling passive microrheology. Within
this work, Matlab scripts were created for the calculation of MSD from the simulation results,
validation of the viscous model was performed on experimental data and elementary models
for the simulation of the viscoelastic environment were also designed. Two different approaches
were chosen for the design of these models, namely the use of rigid obstacles under the
assumption of a discrete environment and a mathematical model assuming continuous
environment.

Data from the viscous model showed good agreement with the experimental results. The results
of viscoelastic simulations are presented, and further possible development of these models is
discussed. The continuous mathematical model is considered closest to modeling viscoelastic
behavior because of a characteristic curvature that was observed in the evaluation of MSD.

KLICOVA SLOVA
Browntiv pohyb, mikroreologie, COMSOL Multiphysics, particle tracing
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1 UvoD

Studiu hydrogelt jako nosict 1é¢iv nebo sledovani transportu 1é¢iv v biologickych systémech
a tkénich je stale vénovana vétsi a veétsi pozornost. Tyto systémy jsou charakteristické svou
komplexnosti a studovani jejich struktury a jak tato struktura ovliviiuje transport latek je pro
tyto aplikace kritické. Pro feSeni a studovani této problematiky se pravé vyuzivaji
mikroreologické experimenty, zejména pasivni mikroreologie.

Pomérné novym pfistupem na fakulté je vyuziti simulaci pro podporu téchto experimentd.
Vzhledem k ¢asové naro¢nosti klasickych experimentti v laboratofi, at’ uz je to pfiprava vzorku
nebo samotné méteni, poskytuji simulace jednozna¢nou vyhodu vV rychlosti piipravy
a vyhodnoceni dat — pii vhodné navrzenych modelech je moZzné simulacemi optimalizovat
provadeéné experimenty efektivnéji a v mnohem kratSim cCase.

Tato prace si klade za cil navrhnout zakladni modely, které by mohly byt pozdéji vyuzity pro
podporu téchto experimentli, a rdmcoveé poskytnout moznosti v oblasti dalsiho feSeni této
problematiky a otevfit tak cestu dalS$im simula¢nim experimentiim. Navrzené modely jsou poté
analyzovany jednoduchymi studiemi a je ovérovana jejich shoda s experimentalnimi daty.

Teoreticka Cast se nejdiive zaméfuje obecné na mikroreologii jako obor a poskytuje zakladni
ptehled o pouzivanych technikach provedeni mikroreologickych experimentti. Déle se prace
zam¢ti na fyzikalni a stru¢nou matematickou podstatu sledovanych jevi, které jsou potieba pro
spravnou charakteristiku tvofenych modelt a pro lepsi pochopeni problematiky. V posledni
Casti bude predstaven multifyzikalni software COMSOL Multiphysics, ve kterém byla
provedena experimentalni ¢ast této prace.

Experimentalni ¢ast se vénuje vyhodnoceni MSD dat z vypoétenych simulaci a prezentuje
rizné piistupy k modelovani dane problematiky a navrhy patfiénych modela. Dale je
diskutovan dalsi vyvoj téchto modelt.



2 TEORETICKA CAST

2.1 Mikroreologie

Mikroreologie je obor zabyvajici se studiem lokalnich reologickych vlastnosti pomoci
sledovani trajektorie mikrocastic suspendovanych v kapaliné. V mnoha ohledech tato technika
dopliuje klasickou reologii (Obrazek 1), které se provadi v makroskopickém métitku pomoci

reometru.
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Obrézek 1 Schéma komplexniho studia hydroxyethyl celulozy vyuzitim klasické reologie,
mikroreologie a mikrofluidiky [1]

Podle ,hnaci sily* sledovanych mikro¢astic mizeme mikroreologii rozdélit na dvé ¢asti, a to
na mikroreologii pasivni a aktivni. Pasivni mikroreologie vyuziva pro pohyb mikro¢astice
nahodny tepelny pohyb vyvolany srazkami molekul v médiu. U aktivni mikroreologie je pohyb
Castic realizovan vnéjsi silou. Tou mtze byt pusobeni vné&jsiho magnetického pole, opticka
pinzeta, ¢i vyuziti gravitaéni nebo odstiedivé sily.

Mikroreologie se v mnoha ohledech 1isi od klasické reologie. Vyhody jsou patrné pii zkoumani
biologickych systémii a vzorku, u kterych neni mozné ziskat vétsi objemy nebo ziskani vétsich
objemu je nakladné [2]. Mikroreologické metody dokazi vyuzit vzorky uz od objemu cca
107-107*2 litri. U klasické reologie se minimalni objem vzorku pohybuje kolem 107 litri [3].

Reologické vlastnosti materialu muzou byt touto metodou méfeny ve velkém rozsahu
frekvenci, a to zejména ve vysSich hodnotach az k jednotkam kHz [2; 4]. Tuto skuteCnost
demonstruje i Obrazek 2.

Vyuziti mikroreologie miize také vnést nadhled do vnitini struktury materialu a odhalit jeho
heterogenitu, kterou klasicka reologie odhalit nedokaze [5].
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Obrézek 2 Shoda mikroreologickych méreni s reologickymi v nizsich frekvencich a rozsirent zjisténych
dat ve vyssich frekvencich pomoci mikroreologie. Autor uvddi pouziti korekéniho faktoru 3/2 pro
porovnéni hodnot, nutnosti pouziti této korekce si neni jisty [6].

Pasivni mikroreologie ma i ur¢ité nedostatky a neni proto univerzalni metodou. Ve standardnich
pristupech vyzaduje alespon ¢asteéné transparentni vzorky a Spatn¢ charakterizuje materialy
s vysokymi moduly.

Dtive (2007) byla jako limitace mikroreologickych metod uvadéna vypocetni naro¢nost, ta
ovsem v dnes$ni dobé jiz neni relevantni. Nékteré limitace je mozné obejit kombinaci metod,
jejich vyuzivani v§ak nemusi byt tak rozsifené. Netransparentni vzorky je napiiklad mozné
studovat vyuzitim rentgenové spektroskopie (XPCS) [7; 8].

Tato prace je zaméfena na modelovani experimentl sledujici ,,samovolny* pohyb ¢astic, tedy
pasivni mikroreologii, nicmén¢ je vhodné zminit uréité rozdily obou ptistupt.

Aktivni mikroreologie dokaze na rozdil od pasivni mikroreologie zkoumat i tuhé materialy, kde
tepelny pohyb molekul neni natolik silny, aby mikro¢astice rozpohyboval. Déale tyto metody
dokézou ptispét v oblasti aktivnich biologickych systémil, kde je pohyb ¢astic ovlivnén napf.
molekulovymi motory. Dokaze tedy studovat systém mimo jeho termodynamickou rovnovahu
a umoziuje studovat nelinearni reologické vlastnosti média.

Obecné jsou jako sondy vyuzivany koloidni ¢astice o rozmérech od nékolika nanometrti do
nékolika mikrometrd. Velikost téchto Castic je dulezita zejména pro pasivni mikroreologii, kdy
tepelné fluktuace musi byt dost silné na to, aby uvedly ¢astici do méfitelného pohybu. Vhodna
sonda pro mikroreologickd meéfeni by méla spliovat tii zakladni charakteristicke
predpoklady [2]:

1. Castice vyuzité pro sledovani by mély mit stejny tvar i velikost.
2. Castice by mély byt stabilni, odolavat chemické degradaci a neagregovat.

3. Povrch téchto Castic by nemél nijak zasadné ovliviiovat okolni prostiedi.



V praxi jsou nejcastéji vyuzivany mikroc¢astice z polystyrenu, které je mozné potidit v riznych
velikostech a jejich vyhodou je jejich hustota pii vyuziti ve vodnych roztocich. Hustota
polystyrenu je 1,055 g-cm 3 pti bézné laboratorni teploté 20 °C. Rychlost sedimentace je tedy
znaén¢€ omezena, nicméné nemuze byt uplné zanedbana.

Dalsimi hodné vyuzivanymi sondami je napft. silika. Ta se vyuziva u organickych roztokd,
u t&chto typl ¢astic je velkym problémem hustota, ktera se pohybuje okolo 2,65 g-cm™3.

Pro vyuziti mikroreologického méfeni je v podstaté¢ mozné vyuzit jakékoliv castice, které
spliiuji vySe uvedend kritéria. Jako sondy pro mikroreologickd méfeni se vyuZzivaji
i melaminové pryskyftice nebo piimo biologické ¢asti burky, jako napi. organely [9].

Multiple Particle Tracking (MPT) nebo také Single Particle Tracking (SPT) oznacuje zakladni
a nejrozsifenéjsi metodu mikroreologie, kdy je sledovan soubor ¢éstic a uvazujeme, ze jejich
chovani je na sob¢ nezavislé. Z tohoto diivodu se nékdy oznacuje prave jako ,,single particle®.
Two-particle microrheology (TPM) je naopak oznaceni specialni metody, ktera vychazi z MPT
a sleduje korelovany pohyb dvou ¢astic.

2.1.1  Multiple Particle Tracking (MPT, SPT)

Zéakladni a nejstar$i metoda mikroreologie, oznatovana také jako videomikroreologie, je
zaloZena na sledovani trajektorii jednotlivych mikro¢astic pomoci mikroskopu a zaznamového
zafizeni. Prvni experimenty, které mizeme zafadit do oboru mikroreologie, pochazi z roku
1913 od francouzského fyzika J. Perrina.

[ 1 T
—H i 7% A
T e~ ZaLun
0 o 0 g [ ™
L1 ___Sn
ZHERERERE AR AN
| __,\)/:j/f‘_, B i ¢
| . B dy 11
NN SN 7l
LNPa = TR
DI \\ ﬁt%%‘ |
SEmE TR
B p B - ol | ] b \.\
| L‘R%:/ . | ~‘-! e
A

Obrazek 3 Trajektorie castic z experimentu J. Perrina [10]

Pro tuto metodu je mozné vyuzit jak klasické, tak i fluorescenéni mikroskopy [2]. Vice

vyuZzivana jsou méfeni prave fluorescenénimi mikroskopy, kterd piinasi vyssi kontrast a lepsi
pomér signal/Sum.

Obraz je zaznamenavan CCD cipem, ktery se da povazovat za nejbézné&jsi v laboratornim
prostiedi. V nékterych ptipadech se vyuziva i CMOS ¢ip, ktery dosahuje vysSich snimacich
frekvenci nez CCD. Zajimavy muze byt pro mikroreologii i soucasny vyvoj optickych ¢ipt,
kterému dominuji tzv. SCMOS ¢ipy (scientific Complementary Metal-Oxide—Semiconductor),
které poskytuji velmi vysoké rozliseni a vysoké snimaci frekvence [11].
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Obrézek 4 Zdikladni usporadani experimentu pro MPT [12]

Zaznam obrazu je ukladan bud’ pfimo do vyhodnocovaciho zafizeni nebo lokalné na zdznamové
zafizeni, které poté komunikuje s vyhodnocovacim softwarem. VVzhledem k vys$sim snimacim
frekvencim, pouzitému rozliSeni a nutnosti vyuzit formaty dat s bezztratovou kompresi, je
nutné pocitat s uréitou kapacitou pro ukladani dat z experimentu. Jeden desetisekundovy
zaznam pofizeny na megapixelové kamete s hloubkou 18 bitt a snimaci frekvenci 100 snimki
za sekundu zabere 1 GB mista na disku [2].

Vlastnosti pouzité kamery ur¢uji spodni hranice experimentu jako je i, = 1/f, kde f je
snimaci frekvence (™) a i, nejnizéi mozny ¢asovy interval pro analyzu posunu (time lag).
Doba expozice by neméla prekroc€it desetinu 7., [13]. Maximalni mozna frekvence pro
analyzu viskoelastického chovani je dana snimaci rychlosti f pouzité kamery.

2.1.1.1 Zpracovani obrazovych dat

Jednotlivé snimky jsou nejdiive prokladany filtry pro zvyseni kontrastu a eliminaci $umu.
Pozice mikrogastice je poté uréena na zakladé intenzity pixelt [2]. Nejjasnéjsi lokalni body jsou
povazovany za odhad pocatecni pozice, ktera je dale aproximovana na zakladé analyzy intenzit
okolnich pixeli a tato aproximace vede k rozliSeni pozice i na subpixelové trovni.

Samotna poloha ¢astic nema vysokou vypovidajici hodnotu o vlastnostech materiélu, a proto je
potieba prifadit ¢asticim identifikatory, které by propojily jejich pozice napfi¢ snimky.
Vysledkem takové analyzy jsou jedineéné a nezavislé trajektorie jednotlivych castic.
K propojeni snimkt je vyuzivana Van Hooveova korelaéni funkce. Pravdépodobnost, Ze se

Castice posune o vzdalenost § za ¢as 7 je dana rovnici

G.(5,7) = @

4nDT’
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pro Castice ve viskdznim prostiedi s difuznim koeficientem D. Na zékladg této korela¢ni funkce
jsou castice na snimcich propojeny mezi sebou. Vystupem méfeni je soubor dat obsahujici ¢tyfi
nezavislé proménné: identifikator ¢astice, identifikdtor snimku, poloha ¢astice v 0se x a poloha
Castice v 0se y. Tato data jsou vyuzita pro vypocet stiedniho ¢tvercového posunu — MSD. Ten
je pocitan jako

MSD(7) = (Ar(7)2) = ([r(t) — r(t + 1)]?), 2)

kde r je polohovy vektor ¢astice, T je Casovy posun (time lag) a zavorky () oznacuji praimér
celého ¢asového pribéhu pro vSechny sledované mikrocastice. Na zakladé MSD je mozné
charakterizovat disperzni prostiedi a urcit jeho reologické parametry, jak je predstaveno dale
v kapitole 2.4.

Jak je patrné z rovnice (2), vysledny MSD je pocitan jako pramér vSech ¢astic v zorném poli.
Kazda ¢astice se pohybuje ve svém mikroprostfedi, coz je vyhodné v homogennim prostiedi,
kdy ziskame spravnou hodnotu charakterizujici okolni prostfedi. Problém nastava u prostiedi,
kterd nejsou homogenni a vzorek je mozné rozdélit do domén, kdy je pozorovéano jiné chovani
u riznych skupin castic.

Toto chovani je Casto slozité identifikovat. Na vysledném MSD se nemusi projevit diky
rusicimu efektu vice domeén, piipadné muze poskytovat zavadéjici vysledky [2]. Pro rozliseni
homogenity se Casto vyuziva statisticky F-test s hladinou vyznamnosti a = 0,05, kdy se pro
kazdou ¢astici vypocita Van Hooveova korela¢ni funkce a nasledné je porovnévan jejich rozptyl
[14; 15].

2.1.2  Two-point microrheology (TPM)

Tato metoda se v praxi provadi shodn¢ jako sledovani ¢astic pomoci metody MPT. Lisi se ale
vyhodnocenim dat, kdy se v tomto pfipad¢ sleduje korelovany pohyb dvou c¢astic, nikoliv
jednotlivych ¢astic.

Zéakladni MPT metoda ptedpoklada platnost hypotézy kontinualniho prostiedi, ktera je platna
pro tekutiny, kde jejich mikrostruktura je mnohem mensi nez sledovana mikrocastice. Pfi
vyuziti TPM jsou ¢astice od sebe vzdaleny o urcitou vzdalenost. Pti pohybu sond dochazi k toku
tekutiny kolem castice a vytvofeni pole rychlosti v tekuting, které vytvaii viny, které ovliviiuji
druhou ¢astici a naopak.

Tato technika je méné citliva na lokalni mikroprostredi ¢astic a je 1épe schopna charakterizovat
prostiedi nachazejici se mezi parem c¢astic. Nevyhodou této metody je fakt, Ze pro vyhodnoceni
je poteba vétsi mnozstvi dat, a to nejlépe o (d/2a)? kde d je vzdalenost ¢astic a a jejich
polomér [2].

2.1.3  Dynamicky rozptyl svétla (DLS)

Metoda DLS neni zalozena na piimém sledovani castic, ale na sledovani rozptylu svétla
mikro¢asticemi. Céstice rozptyli dopadajici svétlo do uréitého obrazu, oznatovaného jako
speckle pattern (Obrazek 6). Pokud by se castice vibec nepohybovaly zistal by obraz
konstantni, diky tepelnému pohybu se ale Castice neustdle pohybuji a tento obraz se meéni
Vv zavislosti na ¢ase. Z téchto zmén je mozné vypocitat jejich posun v ¢ase.
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Obrézek 5 Princip dynamického rozptylu svétla. Obraz rozptyleného svétla (speckle pattern), ktery je
promitan na detektor se v dusledku fluktuact méni a diky zméndam intenzity je mozné sledovat pohyb
castic [16].

Obrazek 6 Priklad obrazu rozptyleného svétla (speckle pattern) vytvorreného metodou DLS [17].

MSD se zisk& z autokorela¢ni funkce pro intenzitu dopadajiciho svétla gi1. Tato funkce sleduje
fluktuace intenzity daného ,,zrna“ v zavislosti na ¢ase. Jeji normalizovany tvar je

_ (I()(ty + 7))
T ®

Vztah mezi MSD a autokorela¢ni funkci (3) znazorfiuje rovnice

6
(Ar()?) = p [log(g,(0)) —log(g:.(D)], (@)

kde g1(0) oznacuje pocateéni hodnotu autokorela¢ni funkce, tzn. hodnotu na zac¢atku méfeni
aqje velikost vektoru rozptylu, ktery zavisi na Ghlu rozptylu 6, indexu lomu prostiedi
n a vinové délce svétla A

q= 41TTnsin (g) (5)

Touto metodou je mozné méfit vzorky, které jsou transparentni ¢i jen mirné kalné a kde
nedochazi k ndsobnému rozptylu svétla, které by mohlo rusit méfeni. V soucasné dobé existuji
| zpUsoby, jak tento nezadouci efekt ptekonat, a to napiiklad pomoci 3D vzajemné korelované
DLS (Obrazek 7) [18].
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Analogickou metodou k DLS je i ¢asto vyuzivana fluorescen¢ni korelacni spektroskopie (FCS).
Vyhody a nevyhody této metody souvisi obecné s fluorescenénimi technikami.

rozdélovac

2dro] paprsku

svétla ¢ocka

zrcadlo

* LS Instruments DRI

Obrézek 7 Schéma méreni zakalenych vzorkit metodou 3D vzdjemné korelované DLS [19]

2.1.4  Difuzni vinova spektroskopie (DWS)

Pro vice zakalené vzorky je mozné vyuzit metodu DWS, ktera je limitnim opakem méfeni
dynamického rozptylu svétla. Tato metoda nesleduje rozptyl vytvoieny konkrétni ¢astici, ale
vyuziva statistické metody, a naopak vyzaduje nasobny rozptyl svétla pro vyhodnoceni jejich
pohybu. Tato metoda je proto vhodné pro méfeni vysoce turbidnich vzorkd.

a) N

zdroj obraz

svétla detektor s
zpétny odraz ‘\\ *
(x ‘ korelator
L

b)

GSER

intenzita (1) sl diferencialni ® mikroreologie (G, G")
= k

rovnice

aoon -
SER

fluktuace intenzity autokorelacni funkce

Obrézek 8 a) Schéma méreni pomoci DWS b) Schéma postupu pri zpracovani dat, tento postup je
totozny pro obé zminované metody zalozené na rozptylu sveétla. [20]

2.2 Browniiv pohyb

Brownuv pohyb byl ,,nechtény* objev skotskeho botanika Roberta Browna. Ten v roce 1827
pod mikroskopem studoval pylova zrna ve vodé, ktera se samovolné pohybovala bez zadné
ziejmé vnéjsi sily. Nezavisle na Brownové experimentu publikoval Albert Einstein v roce 1905
Clanek O pohybu malych Ccastic suspendovanych ve staciondrni kapaline vychazejici
Z molekularne Kinetickeé teorie tepla [21], kde ptedstavil teorii pro tepelny pohyb, ktery Brown

pozoroval. Einsteintiv piistup vychazel z kinetickeé teorie latek a statistické mechaniky [22].
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Einsteinovu teorii dokdzal a potvrdil sérii né€kolika experimentt vroce 1908 jiz diive
zminovany Jean Perrin, ktery na zakladé série né€kolika riznych experimenti stanovoval
Avogadrovo ¢islo. Vyuzitim Einsteinovy teorie dosel ke stejnému vysledku a tim poskytl velmi
silny experimentalni dikaz potvrzujici platnost kinetické teorie latek [23].

Pro lepsi kontext by bylo vhodné zminit, Ze v tomto obdobi probihaly velké diskuse mezi
zastanci atomové teorie, ktefi tvrdili, ze hmota je diskrétni (Einstein, Perrin) a piiznivce
pozitivismu (Ostwald, Mach), ktefi pokladali existenci atomt jako fiktivni matematické
konstrukty a povazovali kontinualni energii jako zakladni fyzikalni podstatu [23]. Za tuto praci
a obecné za dukaz existence molekul a atomu ziskal Perrin v roce 1926 Nobelovu cenu za
fyziku [24].

Browntiv pohyb je tedy ndhodny pohyb mikroc¢astic v tekuting, ktery je vyvolan nahodnymi
srazkami molekul dané kapaliny nebo plynu. VVzhledem k velmi vysoké frekvenci téchto srazek
a jejich ptsobeni na ¢astici z riznych sméru je vysledny vektor rychlosti mikro¢astice nahodny
a Gastice vykonava pohyb matematiky oznacovany jako nahodna prochazka.

Einstein ve sve teorii popisuje vztah mezi vnitini energii systému a difuznim koeficientem

(Ar(1)?) = 2nDt = anBTTT, (6)

kde n je dimenze sledovaného posunu, D difuzni koeficient, T ¢asovy interval posunu. kg je
Boltzmanova konstanta, T termodynamicka teplota a y frik¢ni koeficient.

2.2.1  Matematicky popis Brownova pohybu
Pohyb mikrocastice je mozné popsat pohybovou rovnici

dv(t)

dt
kde F(t) je celkova sila plsobici na ¢astici. Budeme uvazovat, ze na ¢astici pisobi dvé sily, sila
uvadgjici ¢astici do pohybu a sila brzdici pohyb (odpor prostiedi, viskozita). V tomto ptipadé
budeme zanedbavat gravitaéni silu a budeme uvazovat Ze hustota prostiedi a ¢astice je totozna.

= F(), (")

Jak jiz bylo zminéno, ¢astici uvadi do pohybu nahodné srazky molekul prostiedi. Tyto srazky
mizZeme obecné popsat stochastickou (nahodnou) funkci, odpor prostiedi miizeme definovat
jako reakci systému na pohyb ¢astice a dostaneme rovnici
mTD _ ) - (o) (8)
dt
kterou Paul Langevin popsal v roce 1908 pohyb Brownovy ¢astice. Jedna se o stochastickou
diferencidlni rovnici kde &(t) je ndhodna fluktuujici funkce a y je frikéni koeficient.

Pro dalsi popis budeme uvazovat pouze pohyb v ose x. Nahodna funkce &(t) ma urcité
vlastnosti a to

(€@®) =0, 9)
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kde zavorky () znaci, Ze se jedna o praimér hodnot v ¢ase [25]. Tento vztah nam fika, Ze pro
dostate¢né dlouhé casové rozpéti ma sila nulovou stfedni hodnotu. Vzhledem k velmi
vysokému poctu srazek a velkému rozdilu hmotnosti mikro¢astice s molekulami prostiedi
mizeme uvazovat normalni (Gaussovo) rozdéleni hodnot této funkce a korela¢ni ¢as funkce
jako nekoneén¢ kratky. Autokorela¢ni funkce je tedy delta-korelovana a ma tvar

(§¢@) =66t — 1), (10)
kde G je koeficient, ktery souvisi s odporem prostiedi, a §(t — 7) je Kroneckerovo delta, coz
nam fika, ze tento vztah plati pouze pokud t = 7.

Rovnice (10) oznacuje vztah mezi ndhodnou (fluktuujici) a disipativni silou (odpor prostiedi).
Tento vztah se obecné oznacuje jako fluktuacné disipa¢ni teorém (Fluctuation-dissipation
theorem — FDT). Tento teorém popisuje vztah mezi lokalnim vychylenim systému z rovnovahy
a snahou tohoto systému se zpét do rovnovahy dostat. V pripadé Brownova pohybu se jedna
0 zavislost mezi tepelnou fluktuujici silou ptisobici na mikro¢astici a systematickou silou, ktera
poskytuje odpoveéd’ systému na tyto fluktuace.

Pokud se podivame vice na ptiklad Brownova pohybu, dochazi-li k pohybu ¢astice v tekuting,
pusobi na tuto Castici tieci sila, ktera rozptyluje jeji kinetickou energii na teplo. Sila uvadéjici
¢astici do pohybu &(t) z rovnice (8) zase naopak pievadi tepelnou energii molekul tekutiny
v kinetickou energii Brownovy ¢astice. Systém je po celou dobu v termodynamické rovnovaze
a z toho plyne, Ze mezi témito silami musi existovat vztah, aby tato rovnovéha byla zachovana.
Za prvni formulaci fluktua¢né disipacniho teorému muzeme povazovat i Einsteinovou
formulaci, rovnici (6), z roku 1905.

Za piedpokladu, ze frikéni koeficient y je konstantni, rovnice (8) je platnd pro pohyb castice
v Cisté viskoznim prostiedi, kde pro odporovou silu prostiedi plati

Fp = —yv(t). (11)
Ve viskoelastickem médiu neni odpor prostedi konstantni, ale ma uréitou pamét’ — tedy odezva
systému zavisi na jeho piedchozim chovani. Pro viskoelastické prostiedi muZeme uvaZovat
odporovou silu [26]

dFp(t)
dt

kde A je relaxa¢ni ¢as. Pro viskozni prostiedi a tedy 4 = 0 dostavame opét odporovou slozku
rovnice (8). Pokud uvazujeme poc¢ateéni podminku Fp(0) = 0 je feSenim rovnice (12)

A + Fp(t) = —yv(t), (12)

Fo(6) = — f {(t - ) v(D) dr, (13)
0

kde relaxacni ¢as A je zahrnut v pamétové funkci {(t — 7). Autokorela¢ni funkce nahodné
funkce &(t) mé pote tvar [26]

(§(©)§() = 2kgT{(|t — 7]) (14)

Tato funkce jiz z principu neni delta korelovan a zavisi tedy na ptedchozich stavech systému.

16



2.3 Sti‘edni kvadraticky posun (MSD)

Vzhledem k nahodnému pohybu c¢astic je nutné se na charakteristiku pohybu divat ze
statistického pohledu. Pohyb jedné mikrocastice totiz neposkytuje smérodatné vysledky. Pohyb
nékolika mikrocastic a jejich statisticka analyza jiz ale poskytuje (za ur¢itych podminek) nahled
do makroskopickych vlastnosti materialu.

Stiedni kvadraticky posun, MSD, se v mikroreologii pouziva pro charakteristiku pohybu ¢astic
ve sledovaném médiu. MSD je vypocitan jako

MSD(7) = (Ar(1)?) = ([r(t) — r(t + 1)]%), (15)

kde t je Cas, r je poloha Castice a T je Casovy interval (time lag) sledovaného posunu. MSD se
pro charakteristiku pohybu prezentuje pravé v zavislosti na ¢asovém intervalu nikoliv na case
[27]. Pro jednu trajektorii se spocitaji vSechny mozné posuny pro kazdy Casovy interval.
Zavorky ( ) obecné znaci primér souboru, anglicky ensemble average, v nasem piipad¢ pramér
souboru sledovanych ¢astic.

MSD je nejdiive vyhodnocen pro kazdou ¢astici a pro kazdé 7. Nasledné je proveden pramér

souboru, ktery zpriméruje hodnoty MSD v Case T pro jednotlivé Castice. Pro kazdé t je pocet
moznych posunti roven

t -7
Ny (7)) =1+ 2%

Tmin

(16)
kde tax je koneény ¢as méfeni a T,,;, j€ nejmensi sledovany interval zmény pozice ¢astic.

Uvazujme méfeni pohybu dvou ¢astic po dobu 3 's a krokem t,;, = 1s. Z mikroreologické
metody nebo simulace byly vyhodnoceny hodnoty (Tabulka 1) poloh ¢astic a jednotliva data
jsou krok po kroku zpracovana.

Tabulka 1 Simulované hodnoty pozice dvou Cdastic v ¢asech 0—3 s a krokem 1 s

t(s) Castice 1 castice 2
X (um) y (pm) X (pum) y (pm)

0 0,00 0,00 0,00 0,00

1 0,04 0,05 -0,04 0,06

2 -2,91 4,19 -8,11 -6,57

3 2,86 8,02 —-22,21 -4,58

4 8,20 23,35 1,30 9,27

5 0,73 11,38 2,79 4,86
Pro 7 = 1 s jsou k dispozici celkem 3 posuny

Ary = [1,,(0) — 7:,(0 + D]? + [1,,(0) — 7, (0 + 1)] (17)

Ary = [ (D) — (1 + D* + [, (D) -1, (1 + 1)] ) (18)

Ars = [1(2) = 12 + DI? + [1,2) =1, 2 + D], (19)
Pro T = 2 s mame K dispozici uz jen 2 mozné posuny

Ary = [1(0) — 15,0 + 2)]2 + [1,(0) — 7, (0 + 2)]", (20)

Ary = [ (1) — (1 + 212 + [1,1) = 1,1 + 2)]”. (21)
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Pro T = 3 s mame k dispozici pouze jedinou hodnotu posunu a to

2
Ary = [1,(0) = 1::(0 4 3)]2 + [15,(0) — 13, (0 + B)] . (22)
Pro kazdy ¢as t jsou jednotlivé posuny zprumérovany a poté je proveden pramér pro vSechny
Castice p. Vysledné MSD je poté vypocitano jako

1 Neastic 1 Nar
MSD(7) = Z 2 A, (23)
N castic p=1 N Ar : '

Z vyse uvedené rovnice (15) a demonstrace vypoctu vyplyva, ze pro nizké hodnoty 7 bude
soubor obsahovat nejvice hodnot a pro T = t,, je k dispozici jiz jen jedna hodnota. Piesnost
se tedy snizuje s rostoucim Casem 7. Danou skute¢nost potvrzuje i zavislost smérodatné
odchylky pruméru MSD na t (Obrazek 9).

%1072

vybérova smérodatna odchylka
10+ x  pramér souboru MSD

0 0.002 0.004 0.006 0.008 0.010
7(s)

Obrazek 9 Zavislost vybérové smérodatné odchylky (MSD % s Sedé) pro priimérované hodnoty MSD ze
simulacnich dat

2.4 MSD a charakteristika pohybu ¢astice
Difuze castice v Cisté viskdznim prostredi je standardné popisovana jako

(Ar(7)?) = 2nDr, (24)
kde n je dimenze sledovaného posunu, D difuzni koeficient a T ¢asovy interval posunu.
Mikroreologie ve vétsin¢ piipadi sleduje 2 D trajektorii ¢astic a proto n = 2. Ze smérnice
ptimky MSD zjistime difuzni koeficient D.

Pokud uvazujeme laminarni obtékéani ¢astic (nizké Reynoldsovo ¢islo) a kulovity tvar ¢astic
mizeme vyuzit Stokestv zakon odporu a difuzni koeficient D vyjadfit jako
1 kgT

D =—kgT =
y ° 6mua’

(25)

kde y je prevracena hodnota mobility Castice oznaCovana jako frikéni koeficient. Na zakladé
tohoto vztahu jsme z MSD kiivky schopni analyzovat velikost Castice (polomér) a nebo
dynamickou viskozitu média u.
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Tuto rovnici miizeme oznacovat jako Stokes-Einsteinovu rovnici pro viskozni latky (newtonské
kapaliny). V pfipad¢, Ze se nejedna o ¢isté viskdzni prostiedi, mize byt pribéh MSD nelinearni.
V takovych ptipadech je mozné zavislost MSD na ¢asovém intervalu obecn¢ definovat jako

(Ar(t)?)~1*, (26)

kde « je difuzni exponent [28]. Tento koeficient nabyva hodnot 0 < a. Pokud je hodnota rovna
jedné jedna se o standardni difuzi ve viskoznim prostiedi popsanou rovnici (24). Druhy limitni
ptipad nastava, kdyz a = 0, praibéh MSD je poté konstantni a s casovym krokem 7 se jiz neméni.
Tento ptipad nastava v Cisté elastickych materialech.

Pokud je difuzni exponent vétsi nez jedna, je tento pohyb oznacovan jako superdifuze, kde je

wrwe

muzeme pozorovat v buiikach pii aktivnim transportu.

superdifuze A
=
(=1 viskozni
hovani viskozita
—_ volna difuze oo
- =1) —
g . (o &
= g
a g
7] = elasticita
= — Z
d_ﬁ"'#_-/ -~
- subdifuze (a<0)
viskoelastické chovani
elastické platoé (a=0)
£asovy posun (5) £asovy posun (5)

Obrézek 10 Charakteristika pohybu mikrocastice na zdklade MSD krivky [29] (vlevo), rozdil MSD pro
viskozni a viskoelastické prostredi (vpravo) [30]

Jiz zminéné rovnice (24) a (25) propojuji MSD s reologickymi parametry latky pro newtonské
kapaliny. Einsteiniv vztah ale mtizeme dale rozsifit vyuzitim Laplaceovy nebo Fourierovy
transformace za vyuziti rovnice (13) a pfevedenim Stokesovy komponenty do frekvenéni

domény. Ziskame tak rovnici
kT
T mas(AF(s)?)

kde (A7(s)?) je Laplaceova transformace MSD. Tento vztah (27) se oznacuje jako zobecnéna
Stokes-Einsteinova rovnice (GSER) a plati i pro viskoelastické (nenewtonské) kapaliny.

G(s) (27)

Z funkce G (s) je mozné inverzni Laplaceovou transformaci a poté aplikovanim Fourierovy
transformace ziskat parametry G'(w) a G" (w) [2]. P¥ipadné je mozné vyuzit prolozeni G (s)
realnou funkci, ze které je mozné ziskat komplexni modul G*(w) pomoci metody tzv.
analytického pokracovani, coz je matematickd metoda pouzivana pti analyze komplexnich
funkci [31]. Komplexni modul je definovan jako

G'(w) =G +iG". (28)
Realna ¢ast charakterizuje elasticky modul G’ a imaginarni ¢ast modul viskozni G"'. Elasticky
modul pfedstavuje energii, kterou systém dokaze ptijmout pii deformaci a vyuzit k vraceni do
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pivodniho stavu. Tento modul mizeme nazyvat také jako akumulovany (storage modulus).
Viskdzni modul naopak piedstavuje energii, kterou systém ,,ztraci“ pfeménnou na tepelnou
energii. Oznacuje se také jako modul ztratovy (loss modulus).

Z MSD muzeme také ziskat kripovou poddajnost (creep compliance) materidlu bez nutnosti
ptevodu do frekvenéni domény jako [32]

I = (@) 29)

2.5 COMSOL Multiphysics

Program COMSOL Multiphysics je simula¢ni software pro analyzu, feSeni a modelovani
multifyzikalnich problémt vyuzivajici metody kone¢nych prvkd (FEM — Finite Element
Method).

Softwarovy balik je tzv. modularni systém, ktery ptedstavuje zakladni program, uzivatelské
rozhrani a vypocetni jadro. Tento zakladni program je rozSifen pomoci moduld, které
ptedstavuji rizné oblasti fyziky jako jsou naptiklad moduly Chemical Engineering, Structural
Mechanics nebo Electromagnetics a také moduly pro propojeni riznych programi jako jsou
Matlab, AutoCAD nebo SolidWorks.

Vyhodou takového feSeni je jednotné uzivatelské prostiedi pro rizné oblasti fyziky, coz v praxi
umoziuje firmam vyuzivat jeden simula¢ni software namisto vice tzce specifickych programi
a spolupraci v ramci tymi, zabyvajici se riznymi oblastmi problematiky.

MozZnost kombinace fyzikdlnich rozhrani pro feSeni multifyzikdlnich problémi muizeme
demonstrovat na publikaci COMSOL Multiphysics model for continuous flow microwave
heating of liquids [33], kde autofi vyuzili propojeni jednotlivych fyzikélnich rozhrani pro
simulaci problematiky mikrovinného ohtivani proudu tekutiny. V tomto modelu byl propojen
elektromagneticky modul, modul pfenosu tepla a modul proudéni tekutin. Vysledky modelu
byly porovnavany s experimentalnimi daty se zna¢nou shodou.

2.5.1 Préace s programem a tvorba modelu

Pted tvorbou modelu v programu COMSOL Multiphysics je prvnim krokem podrobny popis
problému, co chceme modelovat, jaky by mél byt vystup z modelu, jak si mizeme simulaci
zjednodusit apod. Déle je proces tvorby modelu rozdélen do nékolika univerzalnich krokd,
které jsou stru¢né popsany.

2.5.1.1 Geometrie modelu (Geometry)

Jednim z prvnich kroktt k vytvofeni samotného modelu je vytvofeni geometrie, tzn.
geometrické reprezentace modelu. Ta mtze byt v zavislosti na studovaném problému 1D, 2D
nebo 3D. Ptipadné je mozné tvotit geometrii v 0D, kde neni geometrie vyuzita a model je o tuto
¢ast zjednodusen.

Software COMSOL Multiphysics obsahuje fadu geometrickych nastrojl, operaci a dalsich
funkci. Zahrnuje i fadu pfeddefinovanych objekt pro bézné pouzivané tvary a také moznost
parametrizace, kterd umoznuji jednodusSe definovat a umistovat objekty.
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V zakladni verzi je mozné importovat geometrii z obrazku, vytvofené sité v externim programu
nebo soubort uréenych pro 3D tisk. Dokoupenim modulu CAD Import Module je mozné
importovat geometrie vytvorené v CAD programech.

2.5.1.2 Fyzikalni rozhrani (Physics)

Dalsim krokem je vybér fyzikalniho rozhrani, to miize byt jen jedno nebo je mozné vybrat vice
rozhrani a navzajem je propojit. K tomu slouzi grafické programovaci prostiedi Physics
Builder, kde je mozné piidat fyzikalni rozhrani bez nutnosti znalosti kddovani nebo definovani
PDR/ODR.

Jednotliva fyzikalni rozhrani jsou dostupna na zakladé zakoupenych modult. V zakladni verzi
je dostupnd moznost vlastniho definovani vsech rovnic potiebnych pro vypocet.

2.5.1.3 Sit’ (Mesh)
Tretim krokem je vytvoreni sit€ modelu. Sitovy model fika programu, ve kterych mistech bude
fesit zadané rovnice. Tento princip diskretizace je typicky u metody FEM.

Spravna hustota sité¢ je proto pro spravny vypocet kriticka. Velmi jemna sit’ v celém modelu
vyrazné zvySuje vypocetni ¢as, velmi hruba sit’ naopak zvySuje neptesnost vypoctu. Hustotu
sité je proto vhodné zvolit tak aby byla dostate¢né jemna v oblastech, kde potifebujeme vice
vypocti (nehomogenni ¢asti, ohyb soucastky, kontakt materiald apod.) a hrubsi na méné
dulezitych, homogennich, ¢astech. Optimalizuje se tim pfesnost vysledku i potfebny vypocetni
¢as. Hustotu sit¢ je mozné nechat definovat ptfimo program na zdklad€ vybraného fyzikalniho
rozhrani nebo vytvofit sit’ vlastni.

2.5.1.4 Studie (Study)

Studie nam urcuje, jak chceme model analyzovat, z jakého pohledu se na dany problém divat.
Vybér studie je tedy zavisly na cilech analyzy modelu, to mize byt urceni rovnovazného stavu,
Casove zavisly vyvoj nebo vypocet amplitud a fazi harmonicky vzruseného systému.

V softwaru COMSOL Multiphysics existuje vybér pieddefinovanych typu studii, které je
mozné pouZzit k provadéni riznych analyz v modelu. Pfednastavené studie se li§i v zdvislosti na
fyzikalnich rozhranich, kterd byla v modelu zahrnuta. Pro snazsi nastaveni je vhodné vyuZiti
téchto prednastavenych studii, které ve vétsiné ptipadii pro simulaci postacuji. K dispozici jsou
také vlastni studie, které umoznuji manuélni implementaci kompletniho nastaveni studie.

Ke kazdé studii je mozné piidat dalsi krok, tzv. sweep. Tato volba iteruje feSeni pro rizné
parametry/funkce, které si uzivatel definuje. K dispozici jsou nasledujici moznosti:

e Parametric sweep — umoziuje iteraci feseni pro rizné parametry v modelu
e Function sweep — umoznuje iteraci feSeni pro funkce definované v modelu
e Material sweep — umoznuje iteraci feseni pro rizné materialy

Material v programu piedstavuje soubor parametru specifickych pro dany materil, jako je napf.
hustota, tepelna kapacita. Program obsahuje jiz nékteré pieddefinované materialy (Obrazek 11),
uzivatel si ale mize nadefinovat i vlastni materiél s vlastnimi parametry.
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Obrézek 11 Snimek obrazovky z programu COMSOL Multiphysics a ukdzka vybéru materidlu a jeho
preddefinovanych vlastnosti

2.5.1.5 Vysledky (Results)
Posledni ¢asti v obecném pracovnim postupu je sekce Results, ktera poskytuje vysledky
a vystupy ze simulace daného modelu. Tato ¢ast se také Casto oznacuje jako post-processing.

Po prvnim vypoctu simulace se standardné zobrazuji prednastavené grafy a vizualizace pro
pouzité fyzikalni rozhrani. Pfi interpretaci vysledkid je mozné vychazet z téchto zakladnich
vizualizaci, které je mozné dale upravovat nebo vytvofit zcela nové dle potieby uZivatele.

2.5.2  Modul Particle Tracing

Rozsitujici modul Particle Tracing pfidava k z&kladni verzi programu rozhrani pro sledovani
pohybu ¢astic v médiu. Vzhledem k velmi obecnému rozhrani je mozné tento modul vyuzit pro
simulaci iontd v hmotnostni spektrometrii az po simulaci cirkulace vzduchu v mistnosti [34;
35].

Pro kazdou ¢astici je definovana pohybova rovnice, kterd je v ramci ¢asové zavislé studie
fesena. Castice musi mit definovanu hmotnost a viechny sily, které na ¢astici ptisobi [36]. Pi
simulaci je v kazdém ¢asovém kroku pocitana sila ptsobici na ¢astici na zakladé polohy ¢astice
v silovém poli. Pokud je zahrnuta interakce ¢astic je tato sila také zahrnuta do celkové rovnice.

Doménu ptisobicich sil je mozné vybrat z preddefinované nabidky tzv. domén nebo je mozné
vyuzit domény Force a definovat vlastni silu. Pfednastavené domény jsou zobrazeny na snimku
obrazovky z programu (Obrazek 12).
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Obrazek 12 Dostupné domény v modulu Particle Tracing

V rdmci modulu jsou dostupné také domény, které neprezentuji silové pisobeni, ale napiiklad
ovliviiuji vypousténi Castic (Release) nebo funguji jako sondy pro sledovani poctu castic
Vv urcité oblasti (Particle Counter).

Déle je vmodelu mozné definovat okrajové podminky. Okrajova podminka muzZe byt
definovana jako sténa (Wall), od které se odrazi ¢astice, nebo jako vtok/odtok (Inlet/Outlet)
¢astic ze simulace. Prave okrajové podminky typu Wall jsou pouzity v experimentalni ¢asti této
prace.

Sledovani ¢astic je asto vyuzivano v kombinaci s laminarnim tokem tekutiny a miize naptiklad
simulovat Sifeni bakterii v uzaviené mistnosti. Na zakladé téchto simulaci muze byt
optimalizovéana cirkulace vzduchu na opera¢nich salech, pifipadné dalSi opatieni v méné
rizikovych prostiedich [35].

2.5.3  Vyuiiti nastroje COMSOL Multiphysics pro mikroreologii

Soucasné modelovaci postupy v oblasti difuze vyuzivaji spiSe kontinualni matematicke
formulace jako jsou Fickovy zakony nebo Maxwell-Steffanova rovnice pro difuzi
v komplexnich systémech. K tomu je v programu COMSOL Multiphysics vyuzivan modul
Chemical Engineering. Nejcastéji jsou takto simulovany systémy nosi¢t 1é¢iv pro ziskani nebo
ovéteni farmakokinetickych dat [37; 38].

I pies velké mnozstvi literatury zabyvajici se simulaci pohybu ¢astic v hydrogelech, pristup
k problematice pomoci sledovani ¢astic, ptipadné pfimo modulu Particle Tracing, neni rozsiten.
V ptipadé této prace je pro pohyb Castic simulovana i nahodna slozka a difuze je nasledné
simulovana nezavislym pohybem téchto ¢astic. Tato prace pak predstavuje piispévek k dalsimu
rozvoji modelovani tohoto pfistupu.
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3 EXPERIMENTALNI CAST
Experimentalni ¢ast této prace se nejdiive vénuje vypoétu MSD pro vyhodnoceni provedenych
studii a poté navrhy jednotlivych modela.

Tvorba modelt byla realizovana v programu COMSOL Multiphysics verze 5.6 a pozd¢ji 6.0.
Rozdil mezi verzemi neni z hlediska feSené problematiky relevantni.

3.1 Vypocet MSD v aplikaci MATLAB

MSD byl vypocitan z dat trajektorii jednotlivych ¢astic ve vysledku simulace. Pro vypocet byla
vyuzita rovnice (15). V ramci zpracovani dat z programu COMSOL Multiphysics byly
vytvoreny dva skripty, které z trajektorii vypocitaji MSD a vynesou data do grafu.

Prvni skript (MSDsimple.m) byl vytvofen pro jednoduché studie, kdy je jedinym parametrem
Cas. Tento skript umoznuje také porovnani vice jednoduchych studii. Skript naéte soubory ve
formatu CSV z pfednastaveného adresafe, pro kazdou Castici spocita MSD a poté spocita
prumér souboru jako pramér MSD vS8ech ¢astic pro dany ¢asovy interval.

Druhy skript (MSDparam.m) byl vytvofen pro vyhodnocovani parametrickych studii. Export
v tomto piipad¢ obsahuje navic jeden sloupec, ktery reprezentuje rizné hodnoty sledovaného
parametru a skript MSDsimple.m $patné interpretuje tyto vysledky.

3.2 Zakladni model Brownova pohybu
Zakladni model vychazi z ptikladu uvedeného v galerii modela spole¢nosti COMSOL AB [39].

Sila odporu kapaliny Fp, (Drag Force) je v modulu Particle Tracing definovana jako

1
Fp=—(=]|myv, 30
D <Tp> mpv ( )
kde T, je konstanta zavisla na velikosti ¢astice, jeji hustoty a viskozity prostredi
2
_ Pody 31
p = 18/,1 . ( )

Sila uvadgjici ¢astici do pohybu Fg (Brownian Force) je poté definované jako

12nkguTa
=& |[—_ (32)
= [—
kde ¢ je ndhodné sila s normalni distribuci, sttedem v bodé 0 a smérodatnou odchylkou 1
(Obréazek 13).
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Obrazek 13 Distribuce funkce & v c¢ase

Vypocetni prostor domény je ohranicen kruznici s polomérem r_outer. Tento polomér byl
u kazdé simulace nastaven tak, aby neovliviioval méfeni a Castice byly v koneéném case
dostateéné vzdaleny, aby nedoslo k interakci se sténou. Pokud by doslo k interakci byla
nastavena okrajova podminka ,,Stick coz znamena, ze pfi kontaktu je ¢astici nastavena nulova
rychlost.

Tabulka 2 Parametry zakladniho modelu

polomér &astice 1:10"m
hustota &astice 2200 kg-m™3
dynamicka viskozita kapaliny 2:10° Pa-s
teplota 300 K
pocet astic 500

3.3 Analyza sily Fg z vysledkii simulace

Pro ovéfeni, ze vysledna funkce FB odpovida nadefinovanym parametrim Vv simulaci, byla
velikost této sily analyzovéana z vysledktt modelu. Motivaci této analyzy bylo také ovéfent, jestli
se vysledky tidi rovnicemi (9) a (10).

Ze studie zakladniho modelu byla vyexportovéna data pro hodnoty fluktuacni sily ve sméru
osy X. Vzhledem k definici této sily v programu COMSOL Multiphysics, kde zavisi na
¢asovém kroku, ktery fe$i¢ uruje interné a tato hodnota neni nikde ukladana nemohly byt tyto
hodnoty vyexportovany piimo, ale pozadovana slozka sily musela byt vyjadiena z pohybové
rovnice jako

d
Fyy = % o, (33)

Poté byla vyjadiena hodnota velikosti ndhodné sily ¢ z rovnice (32) jako
K Bx

/ 12nkg ,uTrp’ (34)
At

kde At je jiz zminhovany casovy krok, ktery pouziva interni feSi¢ softwaru COMSOL

§=

Multiphysics. Tento krok nemusi nutné odpovidat casovému kroku, ktery je zadavan v ¢asové
studii. V tomto ptipad¢, uvazujeme ¢asovy krok zadany do simulace.
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Obrazek 14 Casovy pribéh niahodné slozky Brownovy sily na zdkladé vysledkii simulace

Protoze prumér souboru vSech ¢astic v ¢ase (¢) = —0,0003 + 0,0016 muZeme uvazovat, Ze
dana funkce spliiuje zakladni predpoklad nahodné fluktuujici funkce (Fg)~0.

3.4 Ovéfeni zakladniho modelu
Pro dalsi praci se zakladnim modelem a validaci tohoto modelu byly provedeny dv¢ studie pro

srovnani experimentalnich vysledktt a dat vyhodnocenych pomoci studie v COMSOL
Multiphysics.

3.4.1 PEG mikrocastice v glycerolu

V publikaci Network confinement and heterogeneity slows nanoparticle diffusion in polymer
gels [40] se autofi zabyvaji difuzi nanocastic v polyakrylamidovych gelech. Pro zjisténi
velikosti Castic autofi pouzili difuzi v homogennim roztoku glycerolu. Jejich vysledky
kalibra¢niho experimentu byly poté porovnavany se zakladnim modelem.

Parametry modelu byly nastaveny podle dat uvedenych v experimentu. Hustota Castic byla
pocitana z hustoty jadra a hustoty polyethylenglykolové slupky na zakladé poméru objemt,
které tyto materidly v Castici zabiraji (Obrazek 15 A).
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Obrézek 15 A — zobrazeni castice na snimku z elektronového mikroskopu doplnéné schématem Castice,
B — Cetnosti primeru castic, C — difuzni koeficient pro riizné prevracené hodnoty dynamické viskozity
[40]
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Hustota 90% roztoku glycerolu, kterd nebyla v ¢lanku uvedena byla ptevzata z tabulek [41].
Pocet ¢astic sledovanych v experimentu byl 4946, v modelu byl pohyb pocitan pouze pro 500

¢astic.

Tabulka 3 Nastavené parametry modelu PEG v glycerolu pro vypocet

hustota kapaliny 1,235g-cm™3
viskozita kapaliny (prostredi) 0,19 Pa-s
teplota 295 K
polomér cCastice 10,4 nm
hustota &astice 2,294 g-cm 3
casovy rozsah 0-35s
¢asovy krok 10735

3.4.2 PSvglycerolu

V publikaci High-throughput rheology in a microfluidic device [32] autofi sleduji moznost
mikroreologickych méteni vV mikrofluidnim zatizeni. V tomto uspotadani jsou vytvaieny kapky
nemisitelné kapaliny a v téchto kapkach je pomoci MPT zjist'ovana hodnota MSD a nasledné

reologické vlastnosti jako creep compliance materialu.

Pro validaci mikroreologického méfeni autofi zvolili roztok glycerolu a méteni provedli jak
v mikrofluidnim =zafizeni, tak i klasickou mikroreologii a tato data poté porovnavali

s tabelovanymi daty (Obrézek 16).
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Obrézek 16 Zavislost dynamické viskozity na hmotnostni koncentraci roztoku glycerolu [32].
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Modelova studie byla pocitana pro rozsah koncentraci glycerolu 5-75 obj. %. Viskozita byla
spocitana z webového kalkulatoru [41]. Data v kalkulatoru vychazeji z publikace Formula for
the Viscosity of a Glycerol-Water Mixture [42].
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Tabulka 4 Nastavené parametry modelu PS v glycerolu pro vypocet

teplota 300 K
polomér &astice 0,52:10°m
hustota ¢astice 1050 kg-m3
¢asovy rozsah [s] (0,01:0,05,10)
relativni tolerance reSice 1073

pocet Castic 500

35 Navrh modelu simulujici viskoelastické prostredi

Navrh modelu v této praci muzeme rozdélit do dvou fundamentalné odlisnych piistupt. V obou
ptistupech bylo cilem vytvofit model simulujici viskoelastické chovani kapalin a propojit
parametry ovliviiujici toto chovani s redlnymi vlastnostmi materidlti pro vyuziti pro predvidani
experimentalnich vysledki ¢i ndslednou validaci experimenti.

Prvni piistup vychazi z diskrétniho pohledu na danou problematiku. V modelu ¢astice narazi
do piekazek piedstavujici strukturu/sit’ hydrogelu. Tyto piekazky jsou v modelech velmi
zjednoduSeny. Cilem téchto modeli by byl navrh takového modelu, kde jsme poté schopni
charakterizovat parametry prostiedi jako je vzdalenost piekazek od sebe, hustota sité apod.
a vztahnout tyto parametry K realnym vlastnostem hydrogelu, které jsme schopni méfit.

V druhém piistupu se model neopird o samotnou geometrii, ale vyuziva kontinualni pfistup.
Viskoelastické prostiedi je modelovano matematicky a je definovano odporovou silou. Tento
postup byl zvolen i v pfipad¢ Cisté viskozniho prostiedi, kde je odezva systému konstantni
s Casem. V piipad¢ viskoelastického prostiedi, ale odezva systému zavisi na pfedchozim stavu
a pro simulaci je nutné implementovat pamétovou funkci, ktera by toto chovani zohlediovala.

3.5.1 2D model s piekazkami

Pro toto modelovani byl vytvoien model vychazejici ze zdkladniho modelu a jeho geometrie.
Symetrické piekazky (Obrdzek 17) byly parametrizovany pro lep$i porovnavani vysledku
a vyuziti parametrickych studii.
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Obrézek 17 Schéma parametrii pouzitych pro geometrickou parametrizaci modelu.

Geometrie byla nastavena tak, aby byly ¢astice v mezikruzi po uréity ¢as zadrzeny a nemohly
voln¢ difundovat. Jak je naznacené na pfiblizené geometrii (Obrazek 18) modie zvyraznéné
¢asti obsahovaly okrajovou podminku ,,Bounce®, nezvyraznéné oblasti byly pro ¢astice volné

\

Obrézek 18 Priblizend geometrie 2D piekdazek — modie oznacené oblasti jsou neprostupné pro cdstice
a pri kontaktu se odrazi, nezvyraznéné casti kruznic jsou pro castice volné priichozi

prachozi.

Dale byl vytvoten model bez pravidelné struktury. Geometrie (Obrazek 19) je nahodna, kiivky
nemaji zadné specifické parametry, pouze jsou zachovany mezery, aby cdastice mohly
dosahnout vnéjsiho okraje.
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Obrézek 19 Nahodnd geometrie pro 2D studii s prekazkami

3.5.2 3D model s prekazkami

Jako rozsifeni dvourozmérného modelu (3.5.1 2D model s ptekazkami) byl vytvoren model
s3D strukturou. Geometrie ve 3D Dbyla zaloZzena na jednotlivych pracovnich
rovinach — work planes, které maji pravidelnou strukturu sité (Obrazek 20). Velikost oka byla
zvolena 100x100 nm.

10007™" o
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Obrazek 20 Struktura zakladni roviny pro simulaci

Kazda pracovni rovina byla vyvysena z usecky do 3D prostiedi pomoci funkce Extrude.
Tloust’ku jedné vrstvy definuje vytvoieny globalni parametr thickness.

Pracovni roviny byly duplikovany vertikalné, s riznymi soufadnicemi z. Vysledny model byl
slozen z 21 pracovnich rovin, které byly rovnomérné rozmistény v prostoru. Soufadnice
z nabyvala hodnot <—A-gap; A-gap>, kde gap [nm] je definovan jako globalni parametr modelu
a A je celociselny unikatni identifikator pracovni roviny, A € <—10;10>.

Pro kazdou pracovni plochu byla definovana vlastni dislokace (displacement), zvlast’ pro posun
v ose x a y. Dislokace byla v programu definovana jako
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xw-displacement = rn1(i)*displacement_range, (35)

kde proménna i je unikatni pro kazdy jednotlivy posun, displacement range je globalni
parametr modelu a funkce rnl() je pseudonahodné funkce, ktera nabyva hodnot <0;1> a jejiz
rozlozeni hodnot je norméalni. Prib¢h funkce je ekvivalentni jako funkce simulujici Brownovu
silu v zakladnim modelu (Obrazek 13).

Déle bylo mozné v geometrii modelu vyuzit rotace pracovni roviny, ta vSak byla nastavena
nulova pro vSechny roviny.

Tabulka 5 Parametry modelu pro simulaci pohybu ve 3D prostredi

parametr thickness 50 nm
parametr gap 60 nm
parametr displacement_range 100 nm
casovy krok 0,0001 s
¢as simulace 0,001 s
Polomér ¢astice 100 nm

Vypocetni doména byla ohrani¢ena krychli o rozmérech 2x2x2 [um] (Obrazek 21) se stiedem
v bodé [0;0;0]. Stény krychle byly omezeny podminkou Stick (po kontaktu je rychlost ¢astice
nulova) a vnitini stény pracovnich rovin byly nastaveny na hodnotu Bounce pro odraz ¢astic od
prekazek.

x10% nm

x10% nm
0.5 0.5

—wp3

*x10% nm

Obrazek 21 3D geometrie jednoduché sité, cervené je vyobrazena pracovni rovina

3.5.3 Matematicky model viskoelastického prostiedi

Pro modelovani viskoelastického chovani kapaliny bylo potieba definovat odporovou silu jako
funkci Casu a zavedeni parametri charakterizujici pamét a velikost této sily. Byly proto
definovany dva parametry G, a relaxaéni Cas A. Z literatury zabyvajici se popisem pohybu
Castic ve viskoelastickém prostiedi [26] byla tfeci sila definovana jako
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Fp =—G, fot exp (— t_TT) v(t)dr, (36)

kde G, a A jsou konstantni parametry, v je rychlost Castice, t aktualni ¢as simulace a T je
integracni proménna.

Do fyzikalniho rozhrani byla ptidina nova fyzikalni doména Force, jejiz definice
v programu COMSOL Multiphysics je obecné

dv(t)

37
M (37)
Slozky této sily byly v programu definovany pro osu x a y nasledovné
Fx = -GOve*integrate((exp(-(t-taui)/lambdave)*fpt.vx),taui,0,t) (38)
Fy = -GOve*integrate((exp(-(t-taui)/lambdave)*fpt.vx),taui,0,t) (39)

kde GOve a lambdave jsou globalni parametry modelu a fpt.vx oznacuje rychlost ¢astice ve
sméru osy x. Rovnice (38)a (39) reprezentuji exaktni zapis v programu.

Simulace byly provedeny pro rizné hodnoty G, a A. Déle byla také provedena studie, kdy
parametr G, byl nepiimo zavisly na relaxa¢nim ¢asu A, a to dle nasledujiciho vztahu:
y 6mua
G =—= )
VY
kde y je Stokestv frikéni koeficient, u dynamické viskozita kapaliny a a polomér sledovanych
castic.

(40)
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4 VYSLEDKY A DISKUSE

4.1 Vypoéty a analyza MSD
Ackoliv nebyl vypocet MSD piimou soucasti zadani prace, pro jakékoliv vyhodnoceni
a porovnani modeld byl vypocet MSD nezbytny.

V priloze této prace jsou piilozeny zdrojové kody obou skripti a ndvod na pouziti s programem
COMSOL Multiphysics. Soucasné jsou tyto skripty volné publikovany na platformé GitHub,
kde je kdispozici ke stazeni vzdy aktualni verze. Odkaz na repositai:
https://github.com/JakubKolacek/MSDAnalysis.

Déle byla zvazovana moznost vypoctu MSD piimo v aplikaci COMSOL Multiphysics, coz by
usnadnilo praci a modelovani i vyhodnoceni dat by bylo mozné piimo v aplikaci. Bohuzel se
Vv ramci prace nepodafilo pfistoupit k potiebnym proménnym Vv programu kvuli neuplné
dokumentaci piislusnych funkci v aplikaci COMSOL Multiphysics.

Alternativnim feSenim pro sjednoceni prace by bylo dokoupeni dopliiku LiveLink for MATLAB.
Tento dopIn€k propojuje zminéné programy a umoziuje obousmérnou komunikaci. Toto
propojeni by ptineslo lehce vyssi uzivatelsky komfort pti zpracovani vysledkd a uzivatel by
mohl pracovat pouze v prostiedi COMSOL Multiphysics. Pomér cena/vykon je ale pro toto
vyuziti velmi nevyhodny.

Tento fakt mtze byt i pro nékteré aplikace vyhodou. I pfesto, ze skripty vznikly primarné pro
zpracovani dat z programu COMSOL Multiphysics, nejsou na tento program vazany. Skript je
tedy mozné vyuZit obecné pro vSechny vypocty MSD z trajektorii ¢astic.

Skripty mohou byt dale rozvijeny a dalsi mozny posun v této oblasti by mohl byt v kombinaci
obou skripti do robustnéj§i aplikace, ktera by automaticky na zaklad¢ vstupnich dat
identifikovala typ studie (jednoduchd vs parametrickd), analyzovala vypoctené MSD (difazni
koeficient, statistické testy, viskoelastické parametry) a pracovala s databazi, kde by byly
vyhodnocené studie ukladany spolu s parametry modelu.

4.2 Ovéreni zakladniho modelu a vypo¢tu MSD

Pro dals$i postup v ndvrzich modeld bylo nutné ovéfit, zda zakladni model (pro ¢isté viskozni
prostiedi) odpovida experimentalnim vysledkiim. Jako kalibra¢ni standard se ¢asto vyuzivaji
roztoky glycerolu. Pro porovnani byly proto vybrany dvé publikace v odbornych ¢asopisech,
které obsahovaly data z mikroreologickych experimentd. V dostupné literatufe nebyly
dohledany ptesné hodnoty trajektorii, a proto jsou porovnavany pouze kiivky MSD.

33


https://github.com/JakubKolacek/MSDAnalysis

oo

-

151

MSD (nm<)
=
<A tnr‘n?i

08
05

e
[ 08 i 15 2 25 3 0

[1] 0.5 1 1.5 2 25 3
Time (s)

T(s)

Obrazek 22 PEG v glycerolu, MSD z experimentdlnich dat vievo [37] a MSD z pocitacové simulace
v programu COMSOL Multiphysics vpravo
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Obrézek 23 PS castice v glycerolu o riznych koncentracich, data z pocitacové simulace (vievo)
a experimentélni data (vpravo) [32]. Koncentrace glycerolu roste ve sméru sipky, cervené usecky
vpravo jsou pouze pomocné pro prezentaci dat.

Meéftitka grafi byla nastavena tak aby odpovidala publikovanym vysledktim. U obou porovnani
(Obrazek 22 a Obrézek 23) lze pozorovat vizudlni i fadovou shodu, drobné rozdily ve
smérnicich pfimek mohou byt zplsobeny zjednoduSenou povahou modelu nebo nepiesnymi
daty z publikaci (distribuce velikosti ¢astic, chyby v provedeni experimentu).

I pfes tyto nedostatky je zakladni model povaZovéan za validni a bude z n¢ho vychazeno
v dalSich modelovacich experimentech. Dal$i vhodnou validaci modelu by mohlo byt
provedeni experimentu na matefském tstavu a porovnani pfimo namétenych trajektorii.

4.3 Modely viskoelastického prostredi

Jak jiz bylo zminéno v motivaci kK experimentalni ¢asti, v ramci prace bylo zkoumano nékolik
zpusobu, jak ptistoupit k modelovani viskoelastického prosttedi. Prvni modely sestavaly 2D
prostiedi s rigidnimi prekazkami, které by brzdily postup castic a simulovaly tak skelet
hydrogelti. Druhym pfistupem byl matematicky pohled a zaneseni téchto interakci do frikéni
sily prostredi.
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43.1 2D model s prekazkami

Studie s 2D piekazkami byla provedena pro soustfedné kruznice a rizné hodnoty parametru
r_step, ktery udava rozdil mezi poloméry sousednich kruznic. V-modelu bylo takto simulovéano
5 kruznic a prostup ¢astic byl fizen geometrii (Obréazek 18).
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Obrézek 24 Zavislost MSD na parametru r_step (vzdalenost kruznic)

Z vysledki studie (Obrézek 24) mizeme pozorovat, ze tyto piekazky vyvolaly pouze
subdifuzni pohyb ¢astic a pro ptipad, kdy velikost mezery je stejna jako polomér Castice
mizeme pozorovat ur¢ité maximum. To je zpusobeno tim, Ze ¢astice byly pfi této vzdalenosti
uzavieny v kruznici a nemohly se pohybovat dale. Pro velikost 2-:107° m jiz miizeme naopak
pozorovat témét volnou difuzi €astic.

Ackoliv touto studii nebylo dosazeno simulace viskoelastického prostiedi, je zde potencial pro
vylepSeni modelu a dosazeni pozadovaného cile. Piekazky v téchto modelech byly nastaveny
jako rigidni stény, pokud bychom tyto piekazky dokazali nastavit tak, aby vykazovaly elasticke
chovani, mohli bychom se piiblizit k vysledkim viskoelastického prostiedi.

1010

nahodné prekazky
volna difuze

1071

10 10°

Obrazek 25 Vysledné MSD pro model s nahodnymi prekdazkami a porovnani s volnou difuzi
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Nahodné piekazky byly zvoleny jako ptiklad simulace fetézcti polymeru v roztoku. Pfi
porovnani vysledku se zdkladnim modelem (Obrazek 25) ale vidime téméf shodné kiivky
a jejich pribéh odpovida Cisté viskdznimu prostiedi. Je mozné, Ze model vyzaduje mnohem
vétsi pocet piekazek, a tedy hustsi sit. Vzhledem k tomu, ze tvorba takové geometrie je
uzivatelsky velmi naro¢na a prakticky ji nelze Zadnym zpusobem charakterizovat a replikovat,
nebyly dalsi studie s hustsi siti provedeny.

4.3.2 3D model s pirekazkami
Dale byla myslenka diskrétnich ptekdzek rozvedena do trojrozmérného prostoru vytvorenim
jednoduché a pravidelné miizky.

Time=1E-4 s Particle trajectories

0.16

0.14

0.1
x10°rm O

0.08

0.06

n-l

Obréazek 26 Polohy castic v ¢ase 10~ s ve 3D modelu, barevna skdla oznacuje aktudlni rychlost
castice fpt.vx

Z grafickych vysledkt (Obrazek 26) je patrné, ze bude potieba nékolikanasobné rozsifit model.
Je potieba také upravit parametr gap, aby se Castice pohybovaly i vice horizontalné&, pfipadné
pridat i vertikalni roviny. Zvétseni modelu na 6x6x6 um vedlo k zaseknuti programu a velmi
dlouhému vykreslovani — v fadu stovek minut — a model byl v podstaté nepouzitelny.

Z tohoto modelu nebylo mozné ani analyzovat MSD, protoze i v tomto jednoduchém ptipadé
mél program problém vypocitat vSechny interakce Castic se sténou a interni fesi¢ vyloucil
ptiblizné€ 60 % castic z modelu, spolehlive vysledky MSD tedy nebylo mozné ziskat.

Ze vSech téchto skute¢nosti plyne potieba optimalizace modelu, aby bylo mozné provést
simulace vétSich geometrii a analyzovat MSD. Dalsim krokem v této oblasti je vytvofeni
geometrie na zakladé realné struktury hydrogelu. Nicméné¢ jak je vidét na snimku (Obrézek 27),
tak struktura je pro geometricky popis naro¢na a vzhledem k problémum u jednoduché studie
bude feseni takového modelu naro¢né.
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Obrézek 27 Snimek struktury 2% agarozy, ziskano z experimentii na materském vstavu
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4.3.3  Matematicky model
Pro tento model nebyla geometrie podstatnd a viskoelasticita byla simulovand vyuzitim
pamét'ové funkce a upravy sily, ktera poskytuje odpovéd’ prostiedi na pohyb &astice.

Parametry simulace vychazely ze zakladniho modelu. Sledovan byl ¢as 0-0,01 s a krok
simulace byl nastaven na 10 s. Studie byly provedeny pro rizné parametry A a Go.
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Obrazek 28 Vysledky MSD z matematického modelu viskoelastického prostiedi. Ve studii bylo
sledovano zak¥iveni kiivky MSD pro parametry Go = 102 N-m* (vlevo) a Go = 10 * N-m* (vpravo)
a riizné hodnoty A uvedené v legendé

Ve vysledcich studie matematického modelu (Obrézek 28) miZeme pozorovat ndznaky
typického zaktiveni MSD ve viskoelastickém prostiedi. Pro hodnoty Go=10"° N-mY
pozorujeme nabéh elastického ustéleni (elastic plateau) jiz pti nizSich hodnotach ¢asového
intervalu.

Dale mizeme pozorovat zna¢ny rozdil v prub¢hu kiivky pro relaxacni ¢as 0,001 sa 0,01 s. Pro
niz§i hodnotu A je zakfiveni minimalni a pro vyssi hodnoty A > 0,01 sje naopak rozdil
v zakitiveni zanedbatelny 1 ve vysSich fadech.
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Obréazek 29 Volna difuze v zakladnim modelu (vlevo) a porovnani volné difuze s viskoelastickym pro
Go = 10 N-m* a riizné parametry ). v legendé (vpravo)

Pfi porovnani MSD kiivky zakladniho modelu s parametrem Go (Obrézek 29) vidime rozdil
v MSD o priblizn¢ 4 tady. To je pravdépodobné zpiisobeno vybérem parametri Go a A
a skutecnosti, Ze tyto parametry byly voleny nezavisle na sobé.
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Obrézek 30 Porovnani MSD pro viskozni (Obrézek 29 vlevo) a viskoelastické prostiedi. Model
viskoelastického prostiedi se Fidil rovnici (40) a jedinym parametrem byl relaxacni ¢as [S] (legenda)

Pokud se podivdme na vysledky simulace (Obrazek 30), kde parametr Go byl nepiimo zavisly
na relaxa¢nim Case A podle frikéniho koeficientu, rovnice (40), je mozné pozorovat fadovou
shodu mezi MSD ktivkou volné difuze a MSD z viskoelastického prostedi, nejvice se shoduje
s parametrem A = 0,01 s. Tato hodnota odpovida Go pFiblizné 4-107° N-m™.

Pro vyssi hodnoty A (1 a 10 s) uz neni ziejmé zakiiveni @ miizeme tvrdit, Ze pro sledované Casy
se pohyb ¢astice chova jako v ¢isté viskoznim prostiedi.
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Timto modelem bylo dosazeno nejvétsiho piiblizeni k simulaci viskoelastického prostiedi,
nicméné byly identifikovany jisté nedostatky tohoto modelu, které jsou dale diskutovany.
Validace tohoto modelu nebyla v této praci provedena.

4.3.3.1 Zjisténé nedostatky matematickeho modelu a navrhy mozného ieSeni

Na zéklad¢ analyzy vysledkt, bylo zjisténo, ze program COMSOL Multiphysics povazuje
vyraz fpt.vx jako konstantni hodnotu v ¢ase t a program ji tedy neintegruje i ptesto, Ze je tento
vyraz uveden ve funkci integrate(). Tim tedy ziskdvame formulaci sily Fp jako

Fp = —G, fot exp (— t_TT) v(t)dr. (41)

To odpovida formulaci, kterou ve své praci publikoval Volkov [26], nicméné ostatni odborna
literatura (Kubo [25], Furst [2]) prezentuje tuto rovnici ve tvaru

Fp = —G, j: exp (— t_TT) v(t)dT. (42)

Rychlost je zde definovana jako funkce integra¢ni proménné t a tedy pro spravnou interpretaci
by méla byt v programu integrovana.

Skute¢nost, ze vyraz fpt.vX je programem povazovan za Konstantu v Case t byla ovéfena
u oficialni podpory programu COMSOL Multiphysics. Pti navrhu dal§iho mozného postupu
bylo podporou sdéleno, Ze program nedisponuje vhodnou funkci pro integraci rychlosti v celém
rozsahu 0-t. Nicméné byly doporuceny jisté alternativni postupy.

Abychom mohli korektné¢ simulovat Fp podle vétsinové formulace bude potiebné propojit
predchozi feSeni v Case t—At S feSenim v Case t. Toho miize byt dosaZzeno vyuZzitim funkce
Previous Solution v nastaveni fesice.

Nicméné oficidlni podpora doporucuje pfistup pouze k nékolika piedchozim feSenim.
Pravdépodobné z diivodu vypocetni narocnosti tohoto feSeni. Komplexnim a pln¢ funkénim
feSenim by mohl byt vyvoj vlastni funkce v jazyce Java, ktera by ukladala vysledek piedchozich
feseni a umozinovala tedy plnohodnotnou integraci rychlosti ¢astice.

Déle byla v modelu zanedbana Gprava ndhodné sily Fg, kterou je mozné rozdélit na konstantni
¢ast urcujici velikost sily a nahodnou fluktuaéni funkci, ktera udava okamzitou velikost a smér.
V modelu jsme uvazovali, Ze jeji autokorela¢ni funkce je delta-korelovand. To plati pro systém
V rovnovaze u Cisté viskoznich kapalin, ale ve viskoelastickém prostiedi jiz tato autokorelacni
funkce nabyva tvaru (14) a je zavisla na pifedchozim stavu systému. Fluktua¢né disipacni
teorém tedy neni pro tyto simulace splnén. Tento fakt znamena, Ze systém neni realné
V rovnovaze.

Dalsim krokem v rozvoji modelu by byla Gprava této sily, tak aby platila jeji autokorela¢ni
funkce, toho muze byt dosazeno implementovani vlastni pamétové funkce pro Fg odvozenim
ze sily Fp a prislusné autokorela¢ni funkce.
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4.4 Vyuziti modeli na matei'ském tstavu

Vyuziti téchto modelt pro podporu experimentti na ustavu fyzikalni a spotiebni chemie je zatim
pouze V teoretické roviné. Provedené studie slouzi jako zéklad, ktery je potfeba dale rozvijet
a ktery bude mozné déle redln¢ vyuzit. Zajimavou a jiz diskutovanou moznosti je import
geometrie hydrogelu a provadéni studii na realnych strukturach.

Vhodné navrzené modely budou moci slouzit k predvidani vysledka experimentii a usetiit praci
pfi provadéni mikroreologickych méfeni. Priprava a méteni vzorkt je Casove ndro¢né ¢innost,
Vv piipad¢ simulaci zména jednoho parametru a nasledné vyhodnoceni mize byt provedeno
v fadu nizSich jednotek minut. Dalsi vyuziti téchto modelt by mohlo byt po provedeni
experimentalni prace jako validace téchto experimentt a piipadné odhaleni pti¢iny nesouhlasu
dat.

Predpoklada se vyuziti k vyhodnocovani experimentalnich mikroreologickych dat (zejména
z FCS) a simulaci pohybu nosict 1é¢iv v biologickém prostiedi.

40



5 ZAVER
V teoretické casti byly predstaveny zaklady technik mikroreologie, zakladni matematicky

aparat studované problematiky a simula¢ni nastroj pouzivany v této praci. V experimentalni
¢asti byly Gspésné navrzeny modely simulujici pohyb mikrocastic.

VSechny navrhované modely vychazely z tzv. zakladniho modelu, ktery simuloval viskozni
prostfedi. Tento model byl Gspésné validovan s experimentalnimi daty z odbornych publikaci.
Cilem navrhovanych modelt bylo pfiblizit se k modelovani viskoelastického prostiedi za
pomoci dvou odliSnych a na sob¢ nezavislych piistupti.

Nejdiive byly vytvafeny modely s jednoduchymi piekazkami, které mély za cil simulovat
elastickou sit’” hydrogeli. Z vysledki bylo pozorovano, ze timto pfistupem nebylo piimo
docileno simulace viskoelastického prostiedi, hicméné byl identifikovan velky potencial pro
dalsi rozvoj tohoto modelu, a to upravou pickazek tak, aby vykazovaly elastické chovani. Timto
ptistupem by mohlo byt docileno vérné simulace pohybu ve viskoelastickém prostiedi.

Druhy pfistup se vé€noval matematické formulaci prostfedi a sil pasobicich na ¢astici. Na
zaklad¢ vysledku bylo u tohoto modelu pozorovano ptiblizeni se k simulaci viskoelastického
prostiedi, a to charakteristickym ohybem MSD kiivky. Sou¢asné byly identifikovany nékteré
nedostatky modelu, ale bylo navrhnuto i mozné feSeni. Pro dalsi postup v této oblasti tento
model zatim ptfedstavuje nejvetsi potencial.

Pro samotné vyhodnoceni modeli a simulaci byly vytvotfeny skripty v programu Matlab.
Spole¢né s navrzenymi modely tak tvoti zaklad pro ndvrhy modelt a dalsi rozvoj simulaci na
fakulté.
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7 SEZNAM POUZITYCH ZKRATEK

MSD - stiedni ¢tvercovy posun (Mean Square Displacement)

MPT — vicecasticova mikroreologie (Multiple-particle tracking)
SPT — jednocasticova mikroreologie (Single-particle tracking)

TPM — dvoucasticova mikroreologie (Two-point microrheology)
DLS — dynamicky rozptyl svétla (Dynamic light scattering)

DWS — difuzni vinové spektroskopie (Diffusing-wave spectroscopy)
PEG — polyethylenglykol

PS — polystyren

XPCS — rentgenova fotonova korelaéni spektroskopie (X-ray photon correlation
spectroscopy)

CCD - zafizeni s vazanymi naboji (Charge-coupled device)

CMOS - komplementarni polovodi¢ oxidu kovu (Complementary Metal-Oxide
Semiconductor)

SCMOS — komplementarni polovodi¢ oxidu kovu pro védecké ucely (scientific
Complementary Metal-Oxide Semiconductor)

GB — gigabajt (gigabyte)

FCS — fluorescenéni korelacni spektroskopie (Fluorescence correlation spectroscopy)
FDT — fluktua¢né-disipacni teorém (Fluctuation-dissipation theorem)

GSER - zobecnény Stokes-Einsteintv vztah (Generalized Stokes-Einstein relation)
FEM — metoda kone¢nych prvki (Finite Element Method)

PDR - parcialni diferencialni rovnice

ODR - oby¢ejna diferencialni rovnice
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Ptiloha ¢.1: Navod na analyzu MSD v programu Matlab
Ptiloha ¢.2: Zdrojovy kod skriptu MSDsimple.m

Ptiloha ¢€.3: Zdrojovy kod skriptu MSDparam.m
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