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ABSTRAKT

Tato bakalarskd prace se zameéfuje na modelovani Brownova pohybu pomoci ndstroje
COMSOL Multiphysics a modulu Particle Tracing. Cilem price bylo navrhnout a vytvorit
zdkladni modely, které budou schopny vérné simulovat pohyb mikrocastic ve viskéznim
a viskoelastickém prostiedi, vyuzitelné pro modelovani pasivni mikroreologie. V rdmci této
prace byly vytvoreny skripty v programu Matlab pro vypocet MSD z vysledkt simulaci, byla
provedena validace viskézniho modelu s experimentalnimi daty a dale byly navrzeny zakladni
modely pro simulaci viskoelastického prostfedi. Pro navrh téchto modela byly zvoleny dva
odlisné postupy, a to vyuziti rigidnich prekdzek za predpokladu diskrétniho prostredi
a matematicky model uvazujici kontinualni prostredi.

Data z visk6zniho modelu prokdzala dobrou shodu s experimentdlnimi vysledky. Vysledky
z viskoelastickych simulaci jsou prezentovany a je diskutovan dalsi mozny vyvoj t€chto modela
pro mozné praktické vyuziti. Nejblize se viskoelastickému chovani priblizil kontinudlni
matematicky model, kdy bylo u vyhodnoceni MSD pozorovéno 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 UvVOoD

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

Pomérné novym piistupem na fakulté je vyuziti simulaci pro podporu téchto experimentt.
Vzhledem k ¢asové naro¢nosti klasickych experimenta v laboratofi, at’ uz je to ptiprava vzorka
nebo samotné méfeni, poskytuji simulace jednozna¢nou vyhodu v rychlosti pfipravy
a vyhodnoceni dat — pii vhodné navrzenych modelech je mozné simulacemi optimalizovat
provadéné experimenty efektivn€ji a v mnohem kratSim case.

Tato préce si klade za cil navrhnout zdkladni modely, které¢ by mohly byt pozdé&ji vyuzity pro
podporu téchto experimentli, a ramcoveé poskytnout moznosti v oblasti dalSiho feSeni této
problematiky a oteviit tak cestu dal§im simulacnim experimentim. Navrzené modely jsou poté
analyzovany jednoduchymi studiemi a je ovéfovana 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. Dale se prace
zamé&fi na fyzikalni a stru¢nou matematickou podstatu sledovanych jevu, které jsou potieba pro
spravnou charakteristiku tvorenych modeli a pro lepsi pochopeni problematiky. V posledni
Casti bude predstaven multifyzikdlni software COMSOL Multiphysics, ve kterém byla
provedena experimentalni ¢ast této prace.

Experimentalni ¢ast se vénuje vyhodnoceni MSD dat z vypoctenych simulaci a prezentuje
razné pristupy k modelovani dané problematiky a navrhy patficnych modeld. Dile je
diskutovan dalsi vyvoj téchto modeld.



2 TEORETICKA CAST

2.1 Mikroreologie

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

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

Podle ,,hnaci sily“ sledovanych mikrocastic miizeme mikroreologii rozdélit na dvé casti, a to
na mikroreologii pasivni a aktivni. Pasivni mikroreologie vyuziva pro pohyb mikrocastice
ndhodny tepelny pohyb vyvolany srazkami molekul v médiu. U aktivni mikroreologie je pohyb
castic realizovan vngjsi silou. Tou muze byt pusobeni vnéjsiho magnetického pole, opticka
pinzeta, €1 vyuziti gravitani nebo odstredivé sily.

Mikroreologie se v mnoha ohledech lisi od klasické reologie. Vyhody jsou patrné pii zkoumani
biologickych systému a vzorkd, u kterych neni mozné ziskat vétsi objemy nebo ziskani vétsich
objemu je ndkladné [2]. Mikroreologické metody dokazi vyuzit vzorky uz od objemi cca
10"°-10""2 litrd. U klasické reologie se minimdlni objem vzorku pohybuje kolem 1076 litréi [3].

Reologické vlastnosti materialu mizou byt touto metodou meéfeny ve velkém rozsahu
frekvenci, a to zejména ve vysSich hodnotach az k jednotkdm kHz [2; 4]. Tuto skute¢nost
demonstruje i Obrazek 2.

Vyuziti mikroreologie mize také vnést nahled do vnitfni struktury materialu a odhalit jeho
heterogenitu, kterou klasicka reologie odhalit nedokaze [5].
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Obrazek 2 Shoda mikroreologickych méveni s reologickymi v nizZsich frekvencich a rozsireni zjisténych
dat ve vysSich frekvencich pomoci mikroreologie. Autor uvddi pouZiti korekcniho faktoru 3/2 pro
porovndni hodnot, nutnosti pouZiti této korekce si neni jisty [6].

Pasivni mikroreologie ma i urcité nedostatky a neni proto univerzalni metodou. Ve standardnich
pristupech vyzaduje alespon CasteCné transparentni vzorky a Spatné charakterizuje materialy
s vysokymi moduly.

Dftive (2007) byla jako limitace mikroreologickych metod uvadéna vypocetni narocnost, ta
ovSem v dnesni dobé jiz neni relevantni. Nekteré limitace je mozné obejit kombinaci metod,
jejich vyuzivani vSak nemusi byt tak rozSifené. Netransparentni vzorky je napiiklad mozné
studovat vyuzitim rentgenové spektroskopie (XPCS) [7; 8].

Tato prace je zaméfena na modelovani experimentd sledujici ,,samovolny“ pohyb ¢astic, tedy
pasivni mikroreologii, nicméné je vhodné zminit urcité rozdily obou pfistupa.

Aktivni mikroreologie dokaze na rozdil od pasivni mikroreologie zkoumat i tuhé materidly, kde
tepelny pohyb molekul neni natolik silny, aby mikrocastice rozpohyboval. Ddle tyto metody
dokazou pfispét v oblasti aktivnich biologickych systému, kde je pohyb castic ovlivnén napf.
molekulovymi motory. Dokaze tedy studovat systém mimo jeho termodynamickou rovnovahu
a umoznuje studovat nelinearni reologické vlastnosti média.

Obecné jsou jako sondy vyuzivany koloidni ¢astice o rozmérech od nékolika nanometra do
nékolika mikrometrti. Velikost téchto Castic je dulezita zejména pro pasivni mikroreologii, kdy
tepelné fluktuace musi byt dost silné na to, aby uvedly castici do méftitelného pohybu. Vhodna
sonda pro mikroreologickd meéfeni by meéla spliovat tfi zdkladni charakteristické
predpoklady [2]:

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

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



V praxi jsou nejcastéji vyuzivany mikrocastice z polystyrenu, které je mozné poridit v riznych
velikostech a jejich vyhodou je jejich hustota pii vyuziti ve vodnych roztocich. Hustota
polystyrenu je 1,055 g-cm > pii b&zné laboratorni teploté 20 °C. Rychlost sedimentace je tedy
zna¢né€ omezena, nicméné nemuze byt uplné zanedbana.

Dalsimi hodn€ vyuzivanymi sondami je napf. silika. Ta se vyuziva u organickych roztoka,
u téchto typli &astic je velkym problémem hustota, ktera se pohybuje okolo 2,65 g-cm™.

Pro vyuziti mikroreologického meéfeni je v podstaté¢ mozné vyuzit jakékoliv Castice, které
spliiuji vySe uvedena kritéria. Jako sondy pro mikroreologickd meéfeni se vyuzivaji
i melaminové pryskyfice nebo pfimo biologické ¢asti buriky, jako napt. organely [9].

Multiple Particle Tracking (MPT) nebo také Single Particle Tracking (SPT) oznacuje zakladni
a nejrozsirenéj$i metodu mikroreologie, kdy je sledovan soubor ¢astic a uvazujeme, ze jejich
chovani je na sobé nezavislé. Z tohoto divodu 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)

Zékladni a nejstar§Si metoda mikroreologie, oznacovana také jako videomikroreologie, je
zalozena na sledovani trajektorii jednotlivych mikro¢éastic pomoci mikroskopu a zdznamového
zafizeni. Prvni experimenty, které mizeme zaradit do oboru mikroreologie, pochdzi z roku
1913 od francouzského fyzika J. Perrina.
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Obrazek 3 Trajektorie castic z experimentu J. Perrina [10]

Pro tuto metodu je mozné vyuzit jak klasické, tak i fluorescenéni mikroskopy [2]. Vice
vyuzivand jsou méfeni prave fluorescenénimi mikroskopy, kterd ptinasi vyssi kontrast a lepsi
pomer signal/Sum.

Obraz je zaznamenavan CCD c¢ipem, ktery se da povazovat za nejbéznéjsi v laboratornim
prostfedi. V nékterych pfipadech se vyuziva i CMOS ¢ip, ktery dosahuje vyssich snimacich
frekvenci nez CCD. Zajimavy muze byt pro mikroreologii i soucasny vyvoj optickych Cipu,
kterému dominuji tzv. sSCMOS Cipy (scientific Complementary Metal-Oxide—Semiconductor),
které poskytuji velmi vysoké rozliSeni a vysoké snimaci frekvence [11].
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Obrazek 4 Zakladni uspordddni experimentu pro MPT [12]

Zaznam obrazu je ukldddn bud’ pfimo do vyhodnocovaciho zatizeni nebo lokalné na zdznamové
zafizeni, které poté komunikuje s vyhodnocovacim softwarem. Vzhledem k vys$§im snimacim
frekvencim, pouzitému rozliSeni a nutnosti vyuzit formdty dat s bezztratovou kompresi, je
nutné pocitat s urcitou kapacitou pro ukladani dat z experimentu. Jeden desetisekundovy
zaznam porizeny na megapixelové kamete s hloubkou 18 bitll a snimaci frekvenci 100 snimka
za sekundu zabere 1 GB mista na disku [2].

Vlastnosti pouzité kamery urcuji spodni hranice experimentu jako je T, = 1/f, kde f je
snimaci frekvence (s™!) a Ty, nejnizsi mozny ¢asovy interval pro analyzu posunu (time lag).
Doba expozice by neméla piekrocit desetinu Ty, [13]. Maximalni mozna frekvence pro
analyzu viskoelastického chovani je dand snimaci rychlosti f pouzité kamery.

2.1.1.1 Zpracovdni obrazovych dat

Jednotlivé snimky jsou nejdfive proklddany filtry pro zvySeni kontrastu a eliminaci Sumu.
Pozice mikrocastice je poté urCena na zaklad¢ intenzity pixela [2]. Nejjasnéjsi lokalni body jsou
povazovany za odhad pocatecni pozice, ktera je dale aproximovana na zakladé analyzy intenzit
okolnich pixelu a tato aproximace vede k rozliSeni pozice i na subpixelové drovni.

Samotna poloha ¢astic nema vysokou vypovidajici hodnotu o vlastnostech materidlu, a proto je
potieba pfifadit Casticim identifikatory, které by propojily jejich pozice napfi¢ snimky.
Vysledkem takové analyzy jsou jedineCné a nezavislé trajektorie jednotlivych Ccastic.
K propojeni snimkd je vyuzivana Van Hooveova korelacni funkce. Pravdépodobnost, Ze se
Castice posune o vzddlenost § za €as T je ddna rovnici

(%)

4niDT’

G.(5,7) = (1)
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pro Castice ve visk6znim prosttedi s difuznim koeficientem D. Na zaklad¢ této korelacni funkce
jsou castice na snimcich propojeny mezi sebou. Vystupem méfeni je soubor dat obsahujici Ctyfi
nezavislé proménné: identifikator castice, identifikator snimku, poloha Castice v ose x a poloha
Castice v ose y. Tato data jsou vyuzita pro vypocet sttedniho ctvercového posunu — MSD. Ten
je pocitan jako

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

kde r je polohovy vektor Castice, T je Casovy posun (time lag) a zdvorky ( ) oznacuji pramér
celého Casového prabehu pro vSechny sledované mikrocastice. Na zakladé MSD je mozné
charakterizovat disperzni prostfedi a urcit jeho reologické parametry, jak je predstaveno dile
v kapitole 2.4.

Jak je patrné z rovnice (2), vysledny MSD je pocitan jako prumér v§ech Castic v zorném poli.
Kazda castice se pohybuje ve svém mikroprostredi, coz je vyhodné v homogennim prostiedi,
kdy ziskdme 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 ruznych skupin castic.

Toto chovani je casto slozité identifikovat. Na vysledném MSD se nemusi projevit diky
rusicimu efektu vice domén, piipadné€ muze poskytovat zavadéjici vysledky [2]. Pro rozliSeni
homogenity se Casto vyuziva statisticky F-test s hladinou vyznamnosti o = 0,05, kdy se pro
kazdou ¢astici vypocitd Van Hooveova korelacni funkce a nasledné je porovndvan jejich rozptyl
[14; 15].

2.1.2  Two-point microrheology (TPM)

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

Zékladni MPT metoda predpoklada platnost hypotézy kontinualniho prostredi, ktera je platna
pro tekutiny, kde jejich mikrostruktura je mnohem mensi nez sledovana mikrocastice. Pti
vyuziti TPM jsou Castice od sebe vzdéleny o urcitou vzdalenost. Pti pohybu sond dochézi k toku
tekutiny kolem Castice a vytvoreni pole rychlosti v tekuting, které vytvari viny, které ovliviu;ji
druhou ¢astici a naopak.

Tato technika je méné citliva na lokalni mikroprostredi ¢astic a je 1épe schopna charakterizovat
prostfedi nachdzejici se mezi parem c¢astic. Nevyhodou této metody je fakt, ze pro vyhodnoceni
je potieba 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 pfimém sledovani Castic, ale na sledovani rozptylu svétla
mikrogasticemi. Castice rozptyli dopadajici svétlo do uré&itého obrazu, oznaovaného jako
speckle pattern (Obrazek 6). Pokud by se Castice vibec nepohybovaly zistal by obraz
konstantni, diky tepelnému pohybu se ale Castice neustale pohybuji a tento obraz se meéni
v zavislosti na ¢ase. Z téchto zmén je mozné vypocitat jejich posun v Case.
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Obrazek 5 Princip dynamického rozptylu svéetla. Obraz rozptyleného svétla (speckle pattern), ktery je
promitan na detektor se v disledku fluktuaci méni a diky zméndm intenzity je mozné sledovat pohyb
castic [16].

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

MSD se ziskd z autokorelacni funkce pro intenzitu dopadajiciho svétla g1. Tato funkce sleduje
fluktuace intenzity daného ,,zrna“ v zavislosti na Case. Jeji normalizovany tvar je
(I(to)1(ty + 7))
gl (T) = (1)2 . (3)

Vztah mezi MSD a autokorelacni funkci (3) znazorfiuje rovnice

6
(Ar(1)?) = pe [log(9.(0)) — log(g: (D)), 4)

kde g1(0) oznacuje pocateéni hodnotu autokorelacni funkce, tzn. hodnotu na zac¢atku méfeni
a g je velikost vektoru rozptylu, ktery zdvisi na uhlu rozptylu 6, indexu lomu prostredi
n avinové délce svétla A

q= 41TTnsin (g) 5)

Touto metodou je mozné méfit vzorky, které jsou transparentni ¢i jen mirné kalné a kde
nedochdzi k nasobnému rozptylu svétla, které by mohlo rusit méfeni. V soucasné dobé existuji

i zpusoby, jak tento nezadouci efekt piekonat, a to napiiklad pomoci 3D vzajemné korelované
DLS (Obrazek 7) [18].
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Analogickou metodou k DLS je i Casto vyuzivana fluorescencni korelacni spektroskopie (FCS).
Vyhody a nevyhody této metody souvisi obecné s fluorescencénimi technikami.

. rozdélovac
zdroj i 5 K
svétla ) ¢ocka s
l ‘i s )V P ' !\"x‘ éocka
- 1 { i i J‘_ .......... ) e B
zrcadlo :

* LS Instruments e

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

2.14  Difuzni vinova spektroskopie (DWS)

Pro vice zakalené vzorky je mozné vyuzit metodu DWS, kterd je limitnim opakem méfeni
dynamického rozptylu svétla. Tato metoda nesleduje rozptyl vytvoreny konkrétni Castici, ale
vyuziva statistické metody, a naopak vyzaduje nasobny rozptyl svétla pro vyhodnoceni jejich
pohybu. Tato metoda je proto vhodna pro méfeni vysoce turbidnich vzorka.

a)

zdroj
svétla

detektor -
u)))I

korelator

zpétny odraz

b)
GSER
intenzita (I) gl diferengiélni
rovnice
W - lm--
fluktuace intenzity autokorelaéni funkce SER

Obrazek 8 a) Schéma méveni pomoci DWS' b) Schéma postupu pri zpracovani dat, tento postup je
totozny pro obé zminované metody zalozené na rozptylu svétia. [20]

2.2 Brownuv pohyb

Browntiv pohyb byl , nechtény“ objev skotského botanika Roberta Browna. Ten v roce 1827
pod mikroskopem studoval pylova zrna ve vod¢, ktera se samovolné pohybovala bez zadné
zieymé vné&jsi sily. Nezavisle na Brownove experimentu publikoval Albert Einstein v roce 1905
clanek O pohybu malych Ccastic suspendovanych ve staciondrni kapaliné vychdzejici
z molekuldarné kinetické teorie tepla [21], kde predstavil teorii pro tepelny pohyb, ktery Brown
pozoroval. Einsteintiv piistup vychazel z kinetické teorie latek a statistické mechaniky [22].
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Einsteinovu teorii dokazal a potvrdil sérii nékolika experimenti v roce 1908 jiz dfive
zmifniovany Jean Perrin, ktery na zakladé série nekolika rliznych experiment stanovoval
Avogadrovo Cislo. 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 pfiznivce
pozitivismu (Ostwald, Mach), ktefi pokladali existenci atomu jako fiktivni matematické
konstrukty a povazovali kontinudlni energii jako zdkladni fyzikdlni podstatu [23]. Za tuto praci
a obecné za dukaz existence molekul a atomt ziskal Perrin v roce 1926 Nobelovu cenu za
fyziku [24].

Brownuv pohyb je tedy nahodny pohyb mikroc¢astic v tekuting, ktery je vyvolan ndhodnymi
srazkami molekul dané kapaliny nebo plynu. Vzhledem k velmi vysoké frekvenci téchto srazek
a jejich pusobeni na Castici z raznych smért je vysledny vektor rychlosti mikro¢astice nahodny
a Castice vykondva pohyb matematiky oznaCovany jako nadhodna prochazka.

Einstein ve své teorii popisuje vztah mezi vnitini energii systému a difiiznim koeficientem

ks T
(Ar(1)?) = 2nDt = ZTITT, (6)

kde n je dimenze sledovaného posunu, D difuzni koeficient, T ¢asovy interval posunu. kg je
Boltzmanova konstanta, 7 termodynamicka teplota a y frik¢ni koeficient.

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

dv(t)
ke F(b), (7
kde F(r) je celkova sila pusobici na Castici. Budeme uvazovat, ze na Castici pusobi dveé sily, sila
uvadejici ¢astict do pohybu a sila brzdici pohyb (odpor prostredi, viskozita). V tomto pfipadé
budeme zanedbdvat gravitacni silu a budeme uvazovat ze hustota prostfedi a ¢astice je totozna.

Jak jiz bylo zminéno, ¢astici uvadi do pohybu nahodné srazky molekul prostiedi. Tyto srazky

muiizeme obecné popsat stochastickou (ndhodnou) funkci, odpor prostiedi mizeme definovat
jako reakci systému na pohyb castice a dostaneme rovnici

dv(t) B
el £ —yv(b), 8

kterou Paul Langevin popsal v roce 1908 pohyb Brownovy Castice. Jedna se o stochastickou
diferencidlni rovnici kde &(t) je ndhodna fluktuujici funkce a y je frik¢ni koeficient.

Pro dal8i popis budeme uvazovat pouze pohyb v ose x. Ndhodnd funkce &(t) ma urcité
vlastnosti a to

() =0, ©)
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kde zdvorky () znaci, Ze se jedna o prumér hodnot v Case [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 mikrocastice s molekulami prostiedi
muzeme uvazovat normalni (Gaussovo) rozdéleni hodnot této funkce a korela¢ni ¢as funkce
jako nekonecné kratky. Autokorelacni funkce je tedy delta-korelovand a ma tvar

(§O¢() =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 prostredi).
Tento vztah se obecné oznacuje jako fluktuacné disipacni teorém (Fluctuation-dissipation
theorem — FDT). Tento teorém popisuje vztah mezi lokdlnim vychylenim systému z rovnovahy
a snahou tohoto systému se zpét do rovnovahy dostat. V pfipadé Brownova pohybu se jedna
o zavislost mezi tepelnou fluktuujici silou ptisobici na mikrocastici a systematickou silou, ktera
poskytuje odpoved systému na tyto fluktuace.

Pokud se podivame vice na ptiklad Brownova pohybu, dochazi-li k pohybu castice v tekuting,
pusobi na tuto Castici treci sila, ktera rozptyluje jeji kinetickou energii na teplo. Sila uvadeéjici
Castici do pohybu &(t) zrovnice (8) zase naopak pievadi tepelnou energii molekul tekutiny
v kinetickou energii Brownovy Castice. Systém je po celou dobu v termodynamické rovnovaze
a z toho plyne, ze mezi témito silami musi existovat vztah, aby tato rovnovédha byla zachovéna.
Za prvni formulaci fluktuaéné disipaniho teorému muizeme povazovat i Einsteinovou
formulaci, rovnici (6), z roku 1905.

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

Fp = —yv(t). (11)
Ve viskoelastickém médiu neni odpor prostiedi konstantni, ale m4 urcitou pamét’ — tedy odezva

systému zdvisi na jeho pfedchozim chovani. Pro viskoelastické prostfedi mizeme uvazovat
odporovou silu [26]

dFp(t)
dt

kde A je relaxacni Cas. Pro viskozni prostiedi a tedy 4 = 0 dostdvame opét odporovou slozku

A

+ Fp(t) = —yv(0), (12)

rovnice (8). Pokud uvazujeme pocatecni podminku Fp(0) = 0 je feSenim rovnice (12)

Fp(t) = —f ((t—1)v(r)ds, (13)
0

kde relaxacni Cas A je zahrnut v pamétové funkci {(t — 7). Autokorelaéni funkce ndhodné
funkce &(t) ma poté tvar [26]

(§(®)¢(0) = 2kgT¢ (|t — 7)) (14)

Tato funkce jiz z principu neni delta korelovand a zavisi tedy na predchozich stavech systému.
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2.3 Stiredni kvadraticky posun (MSD)

Vzhledem k ndhodnému pohybu cCastic je nutné se na charakteristiku pohybu divat ze
statistického pohledu. Pohyb jedné mikrocastice totiz neposkytuje smérodatné vysledky. Pohyb
nekolika mikrocastic a jejich statisticka analyza jiz ale poskytuje (za ur¢itych podminek) nahled
do makroskopickych vlastnosti materidl{.

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

MSD(7) = (Ar(1)2) = ([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 pramér souboru, anglicky ensemble average, v nasem piipadé prameér
souboru sledovanych ¢astic.

MSD je nejdiive vyhodnocen pro kazdou cCastici a pro kazdé t. Nasledné je proveden prumér
souboru, ktery zpriméruje hodnoty MSD v Case T pro jednotlivé Castice. Pro kazdé 7 je pocet
moznych posunil roven

t -7
Ny (1) =1+ ——, (16)

min

kde t;,ax je konecny Cas méfeni a Tp,j, je nejmensi sledovany interval zmény pozice Castic.

Uvazujme meéteni pohybu dvou castic po dobu 3 s a krokem T.,;, = 1s. Z mikroreologické
metody nebo simulace byly vyhodnoceny hodnoty (Tabulka 1) poloh ¢astic a jednotlivad data
jsou krok po kroku zpracovana.

Tabulka 1 Simulované hodnoty pozice dvou castic v casech 0—3 s a krokem 1 s

£(s) castice 1 castice 2
X (pm) Y (pm) X (pm) Y (um)

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

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

2 291 4,19 8,11 6,57

3 2,86 8,02 2221 4,58

4 8,20 2335 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) = 1(0 + 1]2 + [, (0) — 15,0 + 1], (17)

Ary = [1,(1) =1 (1 + DI? + [r, (D) =, (1 + D], (18)

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

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

ATy = [re(1) = (1 + 2)]2 + [, (D) — 7, (1 + 2)]". Q1)
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Pro 7 = 3 s mame k dispozici pouze jedinou hodnotu posunu a to

2

Ary = [1,(0) — 1,,(0 + 3)]? + [1,(0) — 1;,(0 + 3)]". (22)
Pro kazdy ¢as T jsou jednotlivé posuny zprimérovany a poté je proveden prumér pro vSechny
castice p. Vysledné MSD je poté vypocitano jako

Neastic Nar

1 1
MSD(7) = Z Z Ar;. (23)
Nééstic =1 NAr ; '

Z vySe uvedené rovnice (15) a demonstrace vypoctu vyplyva, ze pro nizké hodnoty T bude
soubor obsahovat nejvice hodnot a pro T = t,,« je k dispozici jiz jen jedna hodnota. Presnost

se tedy snizuje srostoucim Casem 7. Danou skuteCnost potvrzuje 1 zdvislost smérodatné
odchylky praiméru MSD na t (Obrazek 9).

<1072

vybérova smérodatna odchylka
10 F x  prumér 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

24 MSD a charakteristika pohybu ¢astice
Difuze Castice v Cisté viskoznim prostredi je standardné popisovana jako

(Ar(7)?) = 2nDr, (24)

kde n je dimenze sledovaného posunu, D difuzni koeficient a T Casovy interval posunu.
Mikroreologie ve vétSin€ pripada sleduje 2 D trajektorii Castic a proto n =2. Ze smérnice
ptimky MSD zjistime difuzni koeficient D.

Pokud uvazujeme laminarni obtékani Castic (nizké Reynoldsovo ¢islo) a kulovity tvar ¢astic
muzeme vyuzit Stokesuv zakon odporu a difuzni koeficient D vyjadiit jako
1 kgT

D =—-kgT = ,
y B 6TUa

(25)

kde y je ptevracena hodnota mobility Castice oznaCovana jako frik¢éni koeficient. Na zaklade
tohoto vztahu jsme z MSD kfivky schopni analyzovat velikost Castice (polomér) a nebo
dynamickou viskozitu média u.
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Tuto rovnici muizeme oznacovat jako Stokes-Einsteinovu rovnici pro viskézni latky (newtonské
kapaliny). V pfipad€, Ze se nejedna o Cisté viskdzni prostiedi, mize byt praibéh MSD nelinearni.
V takovych ptipadech je mozné zavislost MSD na Casovém intervalu obecné definovat jako

(Ar()?)~1%, (26)
kde a je difuzni exponent [28]. Tento koeficient nabyva hodnot 0 < a. Pokud je hodnota rovna
jedné jedna se o standardni difuzi ve viskéznim prostiedi popsanou rovnici (24). Druhy limitni
pfipad nastava, kdyz o = 0, pribéh MSD je poté konstantni a s casovym krokem 7 se jiz neméni.
Tento pfipad nastava v Cisté elastickych materialech.

Pokud je difuzni exponent vétsi nez jedna, je tento pohyb oznacovan jako superdifuze, kde je
jiz pfitomna externi sila a pohyb neni zapfi¢inén pouze tepelnymi fluktuacemi. Tento jev
muzeme pozorovat v bunikach pfi aktivnim transportu.

superdifuze A
=
(=1 viskézni

chovani

viskozita

volna difuze
(e=1)

elasticita

MSD (nm?)
MSD (nm?)

o
o

" subdifuze (¢<0)

viskoelastické chovani

elastické platoé (a=0)

A J

£asovy posun (5) £asovy posun (5)

Obrazek 10 Charakteristika pohybu mikrocastice na zakladé MSD krivky [29] (vlevo), rozdil MSD pro
viskozni a viskoelastické prostiedi (vpravo) [30]

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

domény. Ziskdme tak rovnici
kgT
nmas{AF(s)2y

kde (A7(s)?) je Laplaceova transformace MSD. Tento vztah (27) se oznaduje jako zobecnéna
Stokes-Einsteinova rovnice (GSER) a plati 1 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]. Pfipadné je mozné vyuzit prolozeni G (s)
redlnou funkci, ze které je mozné ziskat komplexni modul G*(w) pomoci metody tzv.
analytického pokraCovani, coz je matematickd metoda pouzivana pii analyze komplexnich
funkeci [31]. Komplexni modul je definovan jako

G'(w) =G +iG". (28)
Realna Cast charakterizuje elasticky modul G’ a imaginarni ¢ast modul visk6zni G''. Elasticky
modul predstavuje energii, kterou systém dokaze pfijmout pii deformaci a vyuzit k vraceni do
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puvodniho stavu. Tento modul mizeme nazyvat také jako akumulovany (storage modulus).
Viskézni modul naopak predstavuje energii, kterou systém , ztraci“ preménnou 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 frekven¢ni domény jako [32]

J@) = () 9)

2.5 COMSOL Multiphysics

Program COMSOL Multiphysics je simulacni software pro analyzu, feSeni a modelovani
multifyzikalnich problémt vyuzivajici metody konecnych prvkid (FEM - Finite Element
Method).

Softwarovy balik je tzv. moduldrni systém, ktery predstavuje zakladni program, uzivatelské
rozhrani a vypocetni jadro. Tento zakladni program je rozsSifen pomoci modult, které
predstavuji rizné oblasti fyziky jako jsou napfiklad moduly Chemical Engineering, Structural
Mechanics nebo Electromagnetics a také moduly pro propojeni riznych programt jako jsou
Matlab, AutoCAD nebo SolidWorks.

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

Moznost kombinace fyzikalnich rozhrani pro feSeni multifyzikalnich problémi muzeme
demonstrovat na publikaci COMSOL Multiphysics model for continuous flow microwave
heating of liquids [33], kde autofi vyuzili propojeni jednotlivych fyzikdlnich rozhrani pro
simulaci problematiky mikrovinného ohfivani proudu tekutiny. V tomto modelu byl propojen
elektromagneticky modul, modul prenosu tepla a modul proudéni tekutin. Vysledky modelu
byly porovndvany s experimentalnimi daty se zna¢nou shodou.

2.5.1 Prace s programem a tvorba modelu

Pred 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. Dale je proces tvorby modelu rozdélen do nékolika univerzalnich krokd,
které jsou stru¢né popsany.

2.5.1.1 Geometrie modelu (Geometry)

Jednim z prvnich kroki k vytvofeni samotného modelu je vytvofeni geometrie, tzn.
geometrické reprezentace modelu. Ta muze byt v zavislosti na studovaném problému 1D, 2D
nebo 3D. Piipadné je mozné tvofit geometrii v 0D, kde neni geometrie vyuzita a model je o tuto
cast zjednodusen.

Software COMSOL Multiphysics obsahuje fadu geometrickych nastroji, operaci a dalSich
funkci. Zahrnuje i fadu preddefinovanych objekti pro bézn€ pouzivané tvary a také moznost
parametrizace, kterd umoziuji jednoduse definovat a umist'ovat objekty.
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V zékladni verzi je mozné importovat geometrii z obrazku, vytvotené sit€ v externim programu
nebo soubord urcenych pro 3D tisk. Dokoupenim modulu CAD Import Module je mozné
importovat geometrie vytvorené v CAD programech.

2.5.1.2 Fyzikdlni rozhrani (Physics)

Dalsim krokem je vybér fyzikalniho rozhrani, to mize byt jen jedno nebo je mozné vybrat vice
rozhrani a navzdjem je propojit. K tomu slouzi grafické programovaci prostfedi Physics
Builder, kde je mozné ptidat fyzikalni rozhrani bez nutnosti znalosti kédovani nebo definovani
PDR/ODR.

Jednotliva fyzikalni rozhrani jsou dostupna na zakladé zakoupenych modult. V zdkladni verzi
je dostupnd moznost vlastnitho definovani v§ech rovnic pottebnych pro vypocet.

2.5.1.3 Sit’ (Mesh)
Ttetim krokem je vytvoreni sit€¢ modelu. Sitovy model fik4 programu, ve kterych mistech bude
fesit zadané rovnice. Tento princip diskretizace je typicky u metody FEM.

Spravna hustota sité je proto pro spravny vypocet kritickd. Velmi jemna sit’ v celém modelu
vyrazn€ zvysuje vypocetni ¢as, velmi hruba sit’ naopak zvySuje nepiesnost vypoctu. Hustotu
sité je proto vhodné zvolit tak aby byla dostateCné jemna v oblastech, kde potifebujeme vice
vypocéti (nehomogenni casti, ohyb soucastky, kontakt materiald apod.) a hrubsi na méné
dulezitych, homogennich, ¢astech. Optimalizuje se tim piesnost vysledku i potfebny vypocetni
Cas. Hustotu sité je mozné nechat definovat pifimo program na zaklad€ vybraného fyzikalniho
rozhrani nebo vytvorit sit’ vlastni.

2.5.1.4 Studie (Study)

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

V softwaru COMSOL Multiphysics existuje vybér preddefinovanych typu studii, které je
mozné pouzit k provadéni riznych analyz v modelu. Pfednastavené studie se lisi v zavislosti na
fyzikalnich rozhranich, kterd byla v modelu zahrnuta. Pro snazsi nastaveni je vhodné vyuziti
téchto prednastavenych studii, které ve vétsin€ ptipadu pro simulaci postacuji. K dispozici jsou
také vlastni studie, které umoziiuji manudlni implementaci kompletniho nastaveni studie.

Ke kazdé studii je mozné pridat dalsi krok, tzv. sweep. Tato volba iteruje feSeni pro rdzné
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 — umoziiyje iteraci feSeni pro funkce definované v modelu
e Material sweep — umoziiuje iteraci feseni pro riizné materialy

Material v programu piedstavuje soubor parametrt specifickych pro dany material, jako je napf.
hustota, tepelnd kapacita. Program obsahuje jiz nékteré preddefinované materidly (Obrazek 11),
uzivatel si ale muze nadefinovat i vlastni materidl s vlastnimi parametry.
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Home Definitions Geometry Materials Physics Mesh  Study Results Developer

Material Browser Material: Nylon
Phase:
Search Orientation/variation:
Beryllium copper UNS C17200
Brick
Cast iron
Concrete
Copper -
FR4 (Circuit Board) T
Glass (quartz) »
% Granite Property Expression Unit Property group
High-strength alloy steel Heat capacity at constant pr... | 1700[)/(kg*K)] J/(kg"K)
Iron Relative permittivity 4 1
Magnesium AZ31B Coefficient of thermal expa... 280e-6[1/K] 1/K
Mica Density 11507kg/m*3] kg/m*"3
Molybdenum Thermal conductivity 0.26[W/(m*K)] W/ (m*K)
Nimonic alloy 90 Young's modulus 2e9[Pa] Pa Young's modulus and Pois...
Nylon Poisson's ratio 0.4 1 Young's modulus and Pois...
Perfect vacuum
Polysilicon
Lead Zirconate Titanate (PZT-5H) Property reference:
Silica glass Select a property in the list above to display its reference.
- =~
Add to Component as ¥ Add To Edit
Added to model:
Acrylic plastic, Component 1 Inputs
American red oak, Component 1 »
Input Variable Unit

Remove

Obrazek 11 Snimek obrazovky z programu COMSOL Multiphysics a ukazka vybéru materidlu a jeho
preddefinovanych viastnosti

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

Po prvnim vypoctu simulace se standardné zobrazuji prednastavené grafy a vizualizace pro
pouzité fyzikalni rozhrani. Pfi interpretaci vysledkll 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

Rozsifujici modul Particle Tracing pfidava k zakladni 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 castici je definovana pohybova rovnice, kterd je v ramci Casoveé zavislé studie
fesena. Castice musi mit definovanu hmotnost a viechny sily, které na &astici paisobi [36]. PHi
simulaci je v kazdém Casovém kroku pocitana sila ptsobici na Castici na zakladé polohy Castice
v silovém poli. Pokud je zahrnuta interakce Castic je tato sila také zahrnuta do celkové rovnice.

Doménu pusobicich 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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Particle Tracing for Fluid Flow

@ Release B Accumulator @ Velocity Reinitialization
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@ Force (@ Rotating Frame @ Drag Force

@ Lift Force @ Brownian Force @ Gravity Force

@ Acoustophoretic Radiation Force [ Electric Force @ Magnetic Force

[® Dielectrophoretic Force @ Magnetophoretic Force @ Thermophoretic Force

Obrazek 12 Dostupné domény v modulu Particle Tracing

V ramci modulu jsou dostupné také domény, které neprezentuji silové ptisobeni, ale naptiklad
ovliviiuji vypousténi Castic (Release) nebo funguji jako sondy pro sledovani poctu ¢astic
v urcité oblasti (Particle Counter).

Ddle je v modelu mozné definovat okrajové podminky. Okrajova podminka mize byt
definovana jako sténa (Wall), od které se odrazi Castice, nebo jako vtok/odtok (Inlet/Outlet)
castic ze simulace. Prave okrajové podminky typu Wall jsou pouzity v experimentalni ¢asti této
préce.

Sledovani Castic je Casto vyuzivano v kombinaci s lamindrnim tokem tekutiny a mize naptiklad
simulovat S§ifeni bakterii v uzaviené mistnosti. Na zakladé téchto simulaci miZze byt
optimalizovana cirkulace vzduchu na operacnich salech, pfipadné dal§i opatfeni v méné
rizikovych prosttedich [35].

2.5.3  Vyuziti nastroje COMSOL Multiphysics pro mikroreologii

Soucasné modelovaci postupy v oblasti difuze vyuzivaji spiSe kontinudlni matematické
formulace jako jsou Fickovy zdkony 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 nosicu 1€¢iv pro ziskani nebo
ovéfeni farmakokinetickych dat [37; 38].

I pres velké mnozstvi literatury zabyvajici se simulaci pohybu ¢astic v hydrogelech, ptistup
k problematice pomoci sledovani €astic, pfipadné ptfimo modulu Particle Tracing, neni rozsifen.
V ptipadé této prace je pro pohyb castic simulovana i ndhodna slozka a difuze je nasledné
simulovana nezavislym pohybem téchto ¢astic. Tato prace pak predstavuje ptispévek k dalsimu
rozvoji modelovani tohoto pfistupu.
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3 EXPERIMENTALNI CAST

Experimentalni ¢ast této prace se nejdiive vénuje vypoctu MSD pro vyhodnoceni provedenych
studif a poté navrhy jednotlivych modela.

Tvorba modela byla realizovana v programu COMSOL Multiphysics verze 5.6 a pozdéji 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 Castic ve vysledku simulace. Pro vypocet byla
vyuzita rovnice (15). Vrdmci 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 vytvoren pro jednoduché studie, kdy je jedinym parametrem
cas. Tento skript umoziuje také porovnani vice jednoduchych studii. Skript nacte soubory ve
formatu CSV z prednastaveného adresare, pro kazdou Castici spocita MSD a poté spocita
pramér souboru jako pramér MSD vsech ¢astic pro dany Casovy 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 Spatné interpretuje tyto vysledky.

3.2 Zakladni model Brownova pohybu
Zakladni model vychdzi z ptikladu uvedeného v galerii modelt spolecnosti COMSOL AB [39].

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

1
Fp=-— <—> myV, (30)
Tp
kde 7, je konstanta zdvisld na velikosti Castice, jeji hustoty a viskozity prostiedi
2
— P pdp (31)
T = 81

Sila uvadejici ¢astici do pohybu Fg (Brownian Force) je poté definovand jako

12ntkguTa
Fy=¢ /T (32)

kde ¢ je ndhodnd sila s normalni distribuci, sttedem v bodé 0 a smérodatnou odchylkou 1
(Obrazek 13).
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Obrazek 13 Distribuce funkce & v case

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
dostatecné vzdaleny, aby nedoSlo k interakci se sténou. Pokud by doSlo kinterakci byla
nastavena okrajovd podminka ,, Stick” coz znamena, ze pfi kontaktu je ¢astici nastavena nulova
rychlost.

Tabulka 2 Parametry zdkladniho modelu

polomér &astice 1-107" m
hustota &astice 2200 kg-m™
dynamicka viskozita kapaliny 2-107° Pa-s
teplota 300 K
pocet castic 500

3.3 Analyza sily Fg z vysledki simulace

Pro ovéfeni, ze vysledna funkce FB odpovida nadefinovanym parametrim v simulaci, byla
velikost této sily analyzovéna z vysledkd modelu. Motivaci této analyzy bylo také ovérenti, jestli
se vysledky fidi rovnicemi (9) a (10).

Ze studie zakladniho modelu byla vyexportovana data pro hodnoty fluktuacni sily ve sméru
osy X. Vzhledem k definici této sily v programu COMSOL Multiphysics, kde zdvisi na
casoveém kroku, ktery fesi¢ urcuje interné a tato hodnota neni nikde ukldddna nemohly byt tyto
hodnoty vyexportovany piimo, ale pozadovana slozka sily musela byt vyjadfena z pohybové
rovnice jako

d(myv.
Bx — (di X)_FDx- (33)

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

FBX

/ 12nkBuTrp' (34)
At

kde At je jiz zminovany Casovy krok, ktery pouziva interni feSi¢ softwaru COMSOL
Multiphysics. Tento krok nemusi nutné odpovidat ¢asovému kroku, ktery je zadavan v Casové
studii. V tomto pfipadé, uvazujeme ¢asovy krok zadany do simulace.

f:
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Obrazek 14 Casovy priibéh ndhodné slozky Brownovy sily na zdkladé vysledkii simulace

Protoze prumér souboru vSech Castic v ¢ase (¢) = —0,0003 + 0,0016 mizeme uvazovat, ze
dana funkce splriuje zakladni predpoklad nahodné fluktuujici funkce (Fg)~0.

34 Ovéreni zakladniho modelu

Pro dalsi praci se zakladnim modelem a validaci tohoto modelu byly provedeny dvé studie pro
srovnani experimentalnich vysledk 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
kalibracniho 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 objemu,
které tyto materidly v ¢astici zabiraji (Obrazek 15 A).
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Obrazek 15 A — zobrazeni castice na snimku z elektronového mikroskopu dopinéné schématem castice,
B — cemosti prioméru castic, C — difuzni koeficient pro rizné prevracené hodnoty dynamické viskozity
[40]
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Hustota 90% roztoku glycerolu, kterd nebyla v ¢lanku uvedena byla pfevzata z tabulek [41].
Pocet ¢astic sledovanych v experimentu byl 4946, v modelu byl pohyb pocitan pouze pro 500

éastic.

Tabulka 3 Nastavené parametry modelu PEG v glycerolu pro vypocet

hustota kapaliny 1,235 g-cm™
viskozita kapaliny (prostredi) 0,19 Pa-s
teplota 295 K
polomér castice 10,4 nm
hustota ¢astice 2,294 g-cm>
casovy rozsah 0-3,5s
¢asovy krok 1073 s

3.42 PSvglycerolu

V publikaci High-throughput rheology in a microfluidic device [32] autofi sleduji moznost
mikroreologickych méteni v mikrofluidnim zafizeni. V tomto uspotadani jsou vytvareny kapky
nemisitelné kapaliny a v téchto kapkach je pomoci MPT zjistovana hodnota MSD a nasledné
reologické vlastnosti jako creep compliance materidlu.

Pro validaci mikroreologického méfeni autofi zvolili roztok glycerolu a méfeni provedli jak
v mikrofluidnim zafizeni, tak 1 klasickou mikroreologii a tato data poté porovnavali

s tabelovanymi daty (Obrézek 16).
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Obrazek 16 Zdvislost dynamické viskozity na hmotnostni koncentraci roztoku glycerolu [32].
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Modelové studie byla pocitana pro rozsah koncentraci glycerolu 5-75 obj. %. Viskozita byla
spocitana z webového kalkulédtoru [41]. Data v kalkulatoru vychdzeji 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-m™
casovy rozsah [s] (0,01:0,05,10)
relativni tolerance resSice 1073
pocet castic 500

3.5 Navrh modelu simulujici viskoelastické prostredi

Navrh modelt v této praci mizeme rozdélit do dvou fundamentalné odlisnych pfistupt. V obou
pristupech bylo cilem vytvofit model simulujici viskoelastické chovani kapalin a propojit
parametry ovliviiujici toto chovani s realnymi vlastnostmi materiali pro vyuziti pro predvidani
experimentalnich vysledkt ¢i naslednou validaci experimentt.

Prvni pfistup vychazi z diskrétniho pohledu na danou problematiku. V modelu ¢astice narazi
do prekazek predstavujici strukturu/sit hydrogelu. Tyto prekazky jsou v modelech velmi
zjednodu$eny. Cilem téchto modeld by byl navrh takového modelu, kde jsme poté schopni
charakterizovat parametry prostfedi jako je vzdalenost piekazek od sebe, hustota sité apod.
a vztdhnout tyto parametry k realnym vlastnostem hydrogelu, které jsme schopni méfit.

V druhém pftistupu se model neopird o samotnou geometrii, ale vyuziva kontinualni pfistup.
Viskoelastické prostiedi je modelovano matematicky a je definovdno odporovou silou. Tento
postup byl zvolen i v pfipadé Cisté¢ viskozniho prostiedi, kde je odezva systému konstantni
s Casem. V piipad¢ viskoelastického prosttedi, ale odezva systému zavisi na predchozim stavu
a pro simulaci je nutné implementovat pamétovou funkeci, kterd by toto chovani zohlediiovala.

3.51 2D model s pirekazkami

Pro toto modelovani byl vytvoren model vychézejici ze zdkladniho modelu a jeho geometrie.
Symetrické piekazky (Obrazek 17) byly parametrizovany pro lepsi porovnavani vysledka
a vyuziti parametrickych studii.
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Obrazek 17 Schéma parametrii pouZitych pro geometrickou parametrizaci modelu.

Geometrie byla nastavena tak, aby byly ¢astice v mezikruzi po ur€ity Cas zadrzeny a nemohly
volné¢ difundovat. Jak je naznacCené na pfiblizené geometrii (Obrdzek 18) modie zvyraznéné
casti obsahovaly okrajovou podminku ,, Bounce®, nezvyraznéné oblasti byly pro ¢astice volné

\

Obrazek 18 Priblizena geometrie 2D prekdzek — modre oznacené oblasti jsou neprostupné pro castice
a pri kontaktu se odrdzi, nezvyraznéné cdasti kruznic jsou pro cdstice volné priichozi

pruchozi.

Dale byl vytvofen model bez pravidelné struktury. Geometrie (Obrdzek 19) je nahodna, kiivky
nemaji zadné specifické parametry, pouze jsou zachovany mezery, aby cCastice mohly
dosahnout vnéj§iho okraje.
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Obrazek 19 Ndhodnd geometrie pro 2D studii s prekdzkami

3.5.2 3D model s prekiazkami

Jako rozsiteni dvourozmérného modelu (3.5.1 2D model s piekazkami) byl vytvoren model
s 3D strukturou. Geometrie ve 3D byla zalozena na jednotlivych pracovnich
rovindch — work planes, které maji pravidelnou strukturu sité (Obrazek 20). Velikost oka byla
zvolena 100x100 nm.

10007]" o

T T T T T T T
-1500 -1000 -500 ] 500 1000 1500

Obrézek 20 Struktura zdkladni roviny pro simulaci

Kazda pracovni rovina byla vyvySena zusecky do 3D prostiedi pomoci funkce Extrude.
Tloustku jedné vrstvy definuje vytvoreny globalni parametr thickness.

Pracovni roviny byly duplikovany vertikalng, s riznymi soufadnicemi z. Vysledny model byl
slozen z 21 pracovnich rovin, které byly rovhomémé rozmistény v prostoru. Soutfadnice
z nabyvala hodnot <—A-gap; A-gap>, kde gap [nm] je definovén jako globélni 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 definovéana jako
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xw-displacement = rn1(i)*displacement_range, (35)

kde proménnd i je unikatni pro kazdy jednotlivy posun, displacement_range je globalni
parametr modelu a funkce rnl() je pseudondhodna funkce, kterd nabyva hodnot <0;1> a jejiz
rozlozeni hodnot je normalni. Pribéh funkce je ekvivalentni jako funkce simulujici Brownovu
silu v zakladnim modelu (Obrazek 13).

Déle bylo mozné v geometrii modelu vyuzit rotace pracovni roviny, ta v§ak byla nastavena
nulové 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 castice 100 nm

Vypocetni doména byla ohranicena krychli o rozmérech 2x2x2 [um] (Obrazek 21) se sttedem
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 castic od
prekazek.

%10 nm

%x10% nm
05 0.

—wp3

x10% nm

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

3.5.3 Matematicky model viskoelastického prostredi

Pro modelovani viskoelastického chovani kapaliny bylo potteba definovat odporovou silu jako
funkci Casu a zavedeni parametrti charakterizujici pamét a velikost této sily. Byly proto
definovdny dva parametry G, a relaxacni ¢as A. Z literatury zabyvajici se popisem pohybu
castic ve viskoelastickém prostredi [26] byla tfeci sila definovana jako
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t —

Fp = _GO-L exp (— TT> v(t)dr, (36)

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

Do fyzikdlntho rozhrani byla pfidana nova fyzikdlni doména Force, jejiz definice
v programu COMSOL Multiphysics je obecné

dv(t)
=F 37
T (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 fpr.vx oznacuje rychlost Castice ve
sméru osy x. Rovnice (38)a (39) reprezentuji exaktni zapis v programu.

Simulace byly provedeny pro rizné hodnoty G, a A. Ddle byla také provedena studie, kdy
parametr G, byl nepfimo zavisly na relaxa¢nim ¢asu A, a to dle nésledujiciho vztahu:
6TIHa
GO = Z = H ;
A A
kde y je Stokesuv frik¢ni koeficient, 4 dynamicka 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 skripta a navod na pouziti s programem
COMSOL Multiphysics. Soucasné jsou tyto skripty voln€ publikovany na platformé GitHub,
kde je kdispozici ke stazeni vzdy aktualni verze. Odkaz na repositar:
https://github.com/JakubKolacek/MSDAnalysis.

Déle byla zvazovana moznost vypoctu MSD ptfimo v aplikaci COMSOL Multiphysics, coz by
usnadnilo praci a modelovani 1 vyhodnoceni dat by bylo mozné piimo v aplikaci. Bohuzel se
v ramci prace nepodafilo pfistoupit k potfebnym proménnym v programu kvuli neaplné
dokumentaci piislusnych funkci v aplikaci COMSOL Multiphysics.

Alternativnim feSenim pro sjednoceni prace by bylo dokoupeni dopliiku LiveLink for MATLAB.
Tento dopln€k propojuje zminé€né programy a umoziiuje obousmeérnou komunikaci. Toto
propojeni by pfineslo lehce vyssi uzivatelsky komfort pii zpracovani vysledki a uzivatel by
mohl pracovat pouze v prosttedi COMSOL Multiphysics. Pomér cena/vykon je ale pro toto
vyuziti velmi nevyhodny.

Tento fakt maze byt i pro nékteré aplikace vyhodou. I presto, 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 Castic.

Skripty mohou byt dile rozvijeny a dal$i mozny posun v této oblasti by mohl byt v kombinaci
obou skripti do robustnéjsi aplikace, ktera by automaticky na zakladé vstupnich dat
identifikovala typ studie (jednoduchd vs parametrickd), analyzovala vypoctené MSD (diftizni
koeficient, statistické testy, viskoelastické parametry) a pracovala s databazi, kde by byly
vyhodnocené studie ukldddny spolu s parametry modelu.

4.2 Ovéreni zakladniho modelu a vypoctu MSD

Pro dalsi postup v ndvrzich modela bylo nutné ovéfit, zda zakladni model (pro Cisté viskozni
prostiedi) odpovida experimentalnim vysledkim. Jako kalibracni standard se Casto vyuZzivaji
roztoky glycerolu. Pro porovnéni byly proto vybrany dvé publikace v odbornych ¢asopisech,
které obsahovaly data z mikroreologickych experimenti. V dostupné literatufe nebyly
dohledany presné hodnoty trajektorii, a proto jsou porovndvany pouze kiivky MSD.
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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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Obrazek 23 PS castice v glycerolu o riiznych koncentracich, data z pocitacové simulace (vievo)
a experimentdlni data (vpravo) [32]. Koncentrace glycerolu roste ve sméru Sipky, cervené iisecky
vpravo jsou pouze pomocné pro prezentaci dat.

Meéritka grafii byla nastavena tak aby odpovidala publikovanym vysledkim. U obou porovnani
(Obrazek 22 a Obrazek 23) lze pozorovat vizudlni i1 fadovou shodu, drobné rozdily ve
smérnicich pfimek mohou byt zptisobeny zjednodusenou povahou modelu nebo nepfesnymi
daty z publikaci (distribuce velikosti ¢astic, chyby v provedeni experimentu).

I pres tyto nedostatky je zakladni model povazovan za validni a bude z n¢ho vychazeno
v dalSich modelovacich experimentech. Dalsi vhodnou validaci modelu by mohlo byt
provedeni experimentu na matefském ustavu a porovnani ptfimo nameétenych trajektorii.

4.3 Modely viskoelastického prostredi

Jak jiz bylo zminéno v motivaci k experimentalni ¢asti, v ramci prace bylo zkoumano nékolik
zpusobu, jak pfistoupit k modelovani viskoelastického prostredi. Prvni modely sestavaly 2D
prostfedi srigidnimi prekdzkami, které by brzdily postup Castic a simulovaly tak skelet
hydrogel. Druhym pfistupem byl matematicky pohled a zaneseni téchto interakci do frikcni
sily prostiedi.
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4.3.1 2D model s prekazkami

Studie s 2D prekazkami byla provedena pro soustfedné kruznice a rizné hodnoty parametru
r_step, ktery udava rozdil mezi polomeéry sousednich kruznic. V modelu bylo takto simulovdno
5 kruznic a prostup castic byl fizen geometrii (Obrazek 18).

10-10

Eq0Mt

107 102 10"
7(s)

Obrazek 24 Zavislost MSD na parametru r_step (vzddalenost kruznic)

Z vysledka studie (Obrazek 24) muzeme pozorovat, ze tyto piekazky vyvolaly pouze
subdifuzni pohyb Castic a pro pfipad, kdy velikost mezery je stejnd jako polomeér Castice
muzeme pozorovat urCité maximum. To je zpusobeno tim, ze Castice byly pfi této vzdalenosti
uzavieny v kruznici a nemohly se pohybovat dale. Pro velikost 2-10°° m jiz m{izeme naopak
pozorovat témef volnou difuzi ¢astic.

Ackoliv touto studii nebylo dosazeno simulace viskoelastického prostredi, je zde potencidl pro
vylepSeni modelu a dosazeni pozadovaného cile. Prekazky v téchto modelech byly nastaveny
jako rigidni stény, pokud bychom tyto piekazky dokazali nastavit tak, aby vykazovaly elastické
chovani, mohli bychom se priblizit k vysledkiim viskoelastického prostredi.

-10

10

nahodné prekazky
volna difaze

10°

Obrazek 25 Vysledné MSD pro model s nahodnymi prekazkami a porovnani s volnou difuzi
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Nahodné prekazky byly zvoleny jako piiklad simulace fetézci polymeru v roztoku. Pii
porovnani vysledkd se zakladnim modelem (Obrazek 25) ale vidime téméf shodné kiivky
a jejich priabéh odpovida Cisté viskoznimu prostiedi. Je mozné, ze model vyzaduje mnohem
vetsi pocet prekazek, a tedy hustsi sit. Vzhledem k tomu, ze tvorba takové geometrie je
uzivatelsky velmi narocna a prakticky ji nelze zadnym zpisobem charakterizovat a replikovat,
nebyly dalsi studie s hustsi siti provedeny.

4.3.2 3D model s prekazkami
Déle byla myslenka diskrétnich prekazek rozvedena do trojrozmérného prostoru vytvorenim
jednoduché a pravidelné mtizky.

Time=1E4 s Particle trajectories

0.16

0.14

4 0.12
4 0.1
x10%nm 0O

1 0.08

1 0.06

y :

n-l

Obrizek 26 Polohy castic v case 10 * s ve 3D modelu, barevnd Skdla oznacuje aktudini rychlost
castice fpt.vx

Z grafickych vysledka (Obrazek 26) je patrné, ze bude potieba n¢kolikanasobné rozsitit model.
Je potieba také upravit parametr gap, aby se Castice pohybovaly 1 vice horizontalné, ptipadné
pridat 1 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
priblizn€ 60 % c¢astic z modelu, spolehlivé vysledky MSD tedy nebylo mozné ziskat.

Ze vsech téchto skuteCnosti plyne potfeba optimalizace modelu, aby bylo mozné provést
simulace vétSich geometrii a analyzovat MSD. Dalsim krokem v této oblasti je vytvofeni
geometrie na zakladé redlné struktury hydrogelu. Nicméné jak je vidét na snimku (Obrazek 27),
tak struktura je pro geometricky popis naro¢na a vzhledem k problémiim u jednoduché studie
bude feSeni takového modelu naro¢né.
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Obrazek 27 Snimek struktury 2% agarozy, ziskdno z experimentii na materském ustavu
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4.3.3 Matematicky model
Pro tento model nebyla geometrie podstatnd a viskoelasticita byla simulovand vyuzitim
pamétové funkce a upravy sily, ktera poskytuje odpovéd’ prostiedi na pohyb Castice.

Parametry simulace vychédzely ze zdkladniho modelu. Sledovan byl cas 0-0,01 s a krok
simulace byl nastaven na 107* s. Studie byly provedeny pro rizné parametry A a Go.
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Obrazek 28 Vysledky MSD z matematického modelu viskoelastického prostredi. Ve studii bylo
sledovano zakrivent krivky MSD pro parametry Go = 10° N-m™ (vlevo) a Go = 107"° N-m™ (vpravo)
a rizné hodnoty A uvedené v legendé

Ve vysledcich studie matematického modelu (Obrazek 28) miizeme pozorovat naznaky
typického zakfiveni MSD ve viskoelastickém prostfedi. Pro hodnoty Go=10" N-m™
pozorujeme nabéh elastického ustdleni (elastic plateau) jiz pfi nizSich hodnotich ¢asového
intervalu.

Dale mizeme pozorovat zna¢ny rozdil v prubé€hu kiivky pro relaxacni cas 0,001 s a 0,01 s. Pro
niz§i hodnotu A je zakfiveni minimélni a pro vys$si hodnoty A > 0,01 sje naopak rozdil
v zakfiveni zanedbatelny 1 ve vy§Sich radech.
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Obrazek 29 Volnd difuze v zdkladnim modelu (vlevo) a porovndni volné difuze s viskoelastickym pro
Go = 107" N-m™ a riizné parametry ). v legendé (vpravo)

Pti porovnani MSD kiivky zakladniho modelu s parametrem Go (Obrazek 29) vidime rozdil
v MSD o pfiblizné 4 tady. To je pravdépodobné zpisobeno vybérem parametrd Go a A
a skuteCnosti, ze tyto parametry byly voleny nezavisle na sobé¢.

106 - T
——1e-06
——1e-05
108F 0.0001
——0.001
——0.01

100F 0.1

—1

—10

- - -volna difuze

-18 1 1
10
10°° 10 1072 1072

7(s)

Obrazek 30 Porovndni MSD pro viskozni (Obrdzek 29 vlevo) a viskoelastické prostredi. Model
viskoelastického prostiedi se Fidil rovnict (40) a jedinym parametrem byl relaxacni cas [s] (legenda)

Pokud se podivime na vysledky simulace (Obrazek 30), kde parametr Go byl nepifimo zavisly
na relaxa¢nim Case A podle frikéniho koeficientu, rovnice (40), je mozné pozorovat fadovou
shodu mezi MSD kiivkou volné difuze a MSD z viskoelastického prostfedi, nejvice se shoduje
s parametrem A = 0,01 s. Tato hodnota odpovid4 Gy pfiblizné 4-10~ N-m™'.

Pro vyssi hodnoty A (1 a 10 s) uz neni ziejmé zakiiveni a mizeme tvrdit, Ze pro sledované Casy
se pohyb ¢éstice chova jako v Cisté viskoznim prostiedi.
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Timto modelem bylo dosazeno nejvétSiho piiblizeni k simulaci viskoelastického prostiedi,
nicméné byly identifikovéany jisté nedostatky tohoto modelu, které jsou dale diskutovany.
Validace tohoto modelu nebyla v této prici provedena.

4.3.3.1 Zjisténé nedostatky matematického modelu a ndvrhy mozného reseni
Na zakladé analyzy vysledkd, bylo zjisténo, ze program COMSOL Multiphysics povazuje
vyraz fpt.vx jako konstantni hodnotu v Case ¢ a program ji tedy neintegruje 1 presto, Ze je tento

vyraz uveden ve funkci integrate(). Tim tedy ziskavame formulaci sily Fp jako
t t—t
exp (— —) v(t)drt. (41)

FZ—Gf
D 00 \

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

FD=—Gof
0

Rychlost je zde definovana jako funkce integra¢ni proménné T a tedy pro spravnou interpretaci

t

exp (— t_TT) v(T)dT. (42)

by méla byt v programu integrovana.

SkuteCnost, ze vyraz fpt.vx je programem povazovan za konstantu v Case ¢ byla ovéfena
u oficidlni podpory programu COMSOL Multiphysics. Pfi navrhu dalsiho mozného postupu
bylo podporou sdé€leno, ze program nedisponuje vhodnou funkci pro integraci rychlosti v celém
rozsahu O—¢. Nicméné byly doporuceny jisté alternativni postupy.

Abychom mohli korektné simulovat Fp podle vétSinové formulace bude potfebné propojit
predchozi feSeni v Case r—At s feSenim v Case t. Toho muze byt dosazeno vyuzitim funkce
Previous Solution v nastaveni fesice.

Nicméné oficialni podpora doporucuje pfistup pouze k nekolika pfedchozim feSenim.
Pravdépodobné z divodu vypocetni naroc¢nosti tohoto feSeni. Komplexnim a plné€ funkénim
feSenim by mohl byt vyvoj vlastni funkce v jazyce Java, kterd by ukladala vysledek predchozich
feSeni a umoziovala tedy plnohodnotnou integraci rychlosti ¢astice.

Déle byla v modelu zanedbana tdprava ndhodné sily Fg, kterou je mozné rozd¢lit na konstantni
cast urcujici velikost sily a ndhodnou fluktuaéni funkci, kterd udava okamzitou velikost a smér.
V modelu jsme uvazovali, zZe jeji autokorelacni funkce je delta-korelovand. To plati pro systém
v rovnovaze u Cist€ viskoznich kapalin, ale ve viskoelastickém prostiedi jiz tato autokorelacni
funkce nabyva tvaru (14) a je zavisla na predchozim stavu systému. Fluktuacné disipacni
teorém tedy neni pro tyto simulace splnén. Tento fakt znamend, ze systém neni realné
v rovnovaze.

Dal§im krokem v rozvoji modelu by byla uprava této sily, tak aby platila jeji autokorelacni
funkce, toho miize byt dosazeno implementovani vlastni pamétové funkce pro Fg odvozenim
ze sily Fp a ptislu§né autokorelacni funkce.
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4.4 Vyuziti modelu na materském ustavu

Vyuziti téchto modelt pro podporu experimenti na tGstavu fyzikalni a spotfebni chemie je zatim
pouze v teoretické roviné. Provedené studie slouzi jako zaklad, ktery je potfeba dale rozvijet
a ktery bude mozné dale realné vyuzit. Zajimavou a jiz diskutovanou moznosti je import
geometrie hydrogelu a provadéni studii na realnych strukturach.

Vhodné navrzené modely budou moci slouzit k predvidani vysledkt experimentt a usetfit praci
pfi provadéni mikroreologickych méfeni. Piiprava a méfeni vzorkd je ¢asove naro¢na Cinnost,
v pfipadé simulaci zména jednoho parametru a nasledné vyhodnoceni muze byt provedeno
v fadu nizSich jednotek minut. Dalsi vyuziti té€chto modeli by mohlo byt po provedeni
experimentdlni prace jako validace téchto experimentt a ptipadné odhaleni pfifiny nesouhlasu
dat.

Predpoklada se vyuziti k vyhodnocovani experimentdlnich mikroreologickych dat (zejména
z FCS) a simulaci pohybu nosi¢t 1éCiv v biologickém prostiedi.
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5 ZAVER
V teoretické Casti byly predstaveny zaklady technik mikroreologie, zdkladni matematicky

aparat studované problematiky a simulacni nastroj pouzivany v této praci. V experimentalni
Casti byly uspésné navrzeny modely simulujici pohyb mikrocastic.

Vsechny navrhované modely vychazely z tzv. zdkladniho modelu, ktery simuloval visk6zni
prostfedi. Tento model byl spésné validovan s experimentalnimi daty z odbornych publikaci.
Cilem navrhovanych modelt bylo pfiblizit se k modelovani viskoelastického prostiedi za
pomoci dvou odlisnych a na sobé& nezavislych pfistupu.

Nejdiive byly vytvareny modely sjednoduchymi prekazkami, které mély za cil simulovat
elastickou sit' hydrogeld. Z vysledkd bylo pozorovano, ze timto pifistupem nebylo pfimo
docileno simulace viskoelastického prostiedi, nicméné byl identifikovan velky potencidl pro
dalsi rozvoj tohoto modelu, a to upravou piekazek tak, aby vykazovaly elastické chovani. Timto
ptistupem by mohlo byt docileno vérné simulace pohybu ve viskoelastickém prostiedi.

Druhy pfistup se vénoval matematické formulaci prostfedi a sil plsobicich na castici. Na
zaklade vysledki bylo u tohoto modelu pozorovano priblizeni se k simulaci viskoelastického
prostredi, a to charakteristickym ohybem MSD kiivky. Soucasné byly identifikovany nékteré
nedostatky modelu, ale bylo navrhnuto i mozné feSeni. Pro dalsi postup v této oblasti tento
model zatim predstavuje nejvétsi potencial.

Pro samotné vyhodnoceni modeld a simulaci byly vytvoreny skripty v programu Matlab.
Spolecné s navrzenymi modely tak tvori zaklad pro navrhy 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 vlnové spektroskopie (Diffusing-wave spectroscopy)
PEG - polyethylenglykol

PS — polystyren

XPCS - rentgenova fotonova korelacni 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 — fluorescenc¢ni korelacni spektroskopie (Fluorescence correlation spectroscopy)
FDT — fluktuacné-disipacni teorém (Fluctuation-dissipation theorem)

GSER - zobecnény Stokes-Einsteintiv vztah (Generalized Stokes-Einstein relation)
FEM — metoda konecnych prvki (Finite Element Method)

PDR - parcialni diferencidlni rovnice

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

Piiloha ¢.3: Zdrojovy kod skriptu MSDparam.m
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