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Abstrakt

Tato prace se zabyva simulaci pohybu objektu v fizenych silovych polich, a to
s omezenim na pohyb v roviné. Hlavnim vystupem prace je sada funkci v programo-
vacim jazyce Matlab. Tyto funkce umoznuji zadavat popis silovych poli jak analyticky
(coby funkéni predpisy) tak i numericky (coby sadu numerickych vzorku plandrniho si-
lového pole) a generuji trajektorie objektu v silovém poli. Funkénost simuldtoru je de-
monstrovana na aplika¢nim ptipadé dielektroforetické manipulace, kdy jsou elektricky
neutralni ale polarizovatelné mikroskopické objekty vystaveny silovému pusobeni neho-
mogenniho elektrického pole. Prace obsahuje i funkce pro numerickou aproximaci ta-
kového silového pole, kterd se vyhyba nutnosti vypocetné narocného reseni Laplaceovy
rovnice (pro stanoveni intenzity elektrického pole).

Abstract

This thesis deals with simulation of motion of objects in controlled force fields.
The main outcome is a set of Matlab functions which allow describing the fields both
analytically (giving a mathematical expression for the field) and numerically (giving a
set of spatially sampled values of the field). The functions generate trajectories of the
particles. Functionality of the simulator is demonstrated for the application domain of
dielectrophoretic micromanipulation wherein uncharged yet polarizable microparticles
feel some force when exposed to a nonhomogeneous electric field. The work also includes
a routine for numerical approximation of the dielectrophoretic force field obviating the
need to solve Laplace equation (in order to find the electric field intensity).
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Kapitola 1

Uvod

1.1 Motivace a cile

Cilem prace je vytvorit softwarovy prostiedek pro simulaci pohybu soustav ob-
jektu v silovych polich jako zaklad pro dalsi studium bezkontaktni manipulace pomoci
dielektroforézy, které se v této praci také ¢asteéné vénujeme.

Pomoci mikrofluidické komurky s mikroelektrodovym polem, sestavené na Ka-
tedfe i{dici techniky FEL CVUT v rdmci diplomové préce Jiitho Zeménka vedené dok-
torem Zdenkem Hurakem, byly pofizeny videozdznamy pohybu polystyrenovych kulicek
o velikosti 50 pm. Kulicky byly umistény v deionizované vodeé a jejich pohyb byl zptisoben
praveé dielektrickou silou. Jejich chovani bychom radi studovali i teoreticky pomoci ma-
tematického modelu. Bez matematického modelu totiz neni mozné navrhnout automati-
zované zpétnovazebni fizeni.

Tato prace by tedy méla dat zaklad softwarovému nastroji, pomoci néhoz bude
mozné silové pusobeni na zkoumanych objektech porovnat se skutec¢né pozorovanym
chovanim.

Simulace proto obsahuje nejen interakci objektu a vnéjsiho pole, ale téz mezi-
objektovou interakci a interakci mezi objekty a médiem.

Modelovani dielektroforetické sily je ale pomérné naroc¢ny problém. Analyticky
popis pole totiz existuje jen pro nékolik malo znadmych jednoduchych geometrickych
usporadani elektrod. Radi bychom ovérili, jak presné jsou aproximace dielektroforetické
sily, uvedené napiiklad v (Lin et al., 2006).

Proto se v této praci soustiedime hlavné na softwarovou platformu, ktera bude
schopna nasimulovat pohyb objektu v obecnych potencidlovych polich s moznosti vstupu
numericky zadanych hodnot silového pole. Numericky predpocitany popis silového pole,
napiiklad pomoci FEM (Finite Element Method), tak bude jednim z moznych vstupu.

Software m4 tak dvé hlavni ¢asti - simulaéni, kdy je zndma pusobici sila (zaddna
napf. analytickym vyrazem ¢i numerickymi hodnotami). Vystupem je potom soubor tra-
jektorii objektu. Trajektorie objektu jsou pak ukladany ve formé souboru *.mat, jehoz



KAPITOLA 1. UVOD 2

struktura je popsana v priloze A. Uzivatel ma ale moznost zobrazit si vystup také graficky,
bud jako video (ve formdtu avi) nebo jako staticky obrazek Matlabu (*.fig).

Druhou ¢ésti prace je vypocet intenzity elektrického pole a z néj odvozeného
dielektroforetického silového pole.

1.2 Dosazené vysledky

Vytvorili jsme simula¢ni ndstroj pro pozorovani chovani objektu v silovych
polich, vcetné jejich vzajemné interakce. Studovat je mozné objekty kruhové, ¢tvercové
a chovajici se jako dipdly. Simulovat je mozno pohyb jednotlivych objektu, ale i nékolika
desitek (délka simulace se ale samoziejmeé roste s po¢tem simulovanych objektu). Nasta-
venim konstant je uzivateli ponechana naprosta volnost nad rozmérovou interpretaci.

Implementovany jsou funkce pro vzdjemné pisobeni - at uz sila odpovidajici
gravitacnimu pusobeni, nebo sila elektrostaticka. Z redlné aplikace se podarilo imple-
mentovat funkce k vypoctu parametru realného silového pole dielektroforetické sily a
odpovidajici intenzity elektrického pole.

1.3 Struktura prace

Ve druhé kapitole podame struénou klasifikaci silovych poli vhodnych pro nasi
praci. Déale se budeme vénovat moznostem jejich popisu. Protoze vyvinuty softwarovy
nastroj smérujeme hlavné k dalsimu studiu dielektroforézy, je tieti kapitola vénovana
stru¢nému popisu tohoto jevu. Jsou v ni shrnuty rovnice pro popis aproximace realného
pole, schopného dielektroforetickou silu vyvolat. Na konci tieti kapitoly je k nahlédnuti
graficky vysledek vypoctu. V dalsi, ¢tvrté kapitole, se potom podivame na samotnou
implementaci simulace v Matlabu. Popiseme vstupy a vystupy a nastinime klicové body
simulace. Pata kapitola je vénovana ukazkam grafického vystupu simulace na nékterych
zajimavych prikladech nastaveni. Posledni kapitola je vénovana zavéru a shrnuti préace.
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Silova pole

V této kapitole se budeme vénovat silovym polim. Cilem je predstavit moznosti
popisu potencidlovych silovych poli.

2.1 Druhy silovych poli

Matematicky je pole zobrazeni, které kazdému bodu prostoru pritadi dané hod-
noty. Ve fyzice rozliSujeme dva hlavni typy silovych poli - skalarni a vektorové, které
muzeme souhrnné oznacit jako pole tenzorova.

2.1.1 Skalarni (potenciilové) pole

7 Je-li fyzikalni vlastnost materialnich objektu (téles, soustavy, latky libovolného
skupenstvi) nebo jiné fyzikdlni reality (gravitacniho, elektrického, magnetického pole
apod.) popséna v kazdém misté skaldrni velic¢inou, fikdme, ze v prostoru je skalarni pole
prislusné veliciny.” (KRUPKA, F. a KALIvODA, L., 1989)

Skalarni pole se tedy da popsat jako funkce prostorovych soutadnic:

f= 1y, z) (2.1)

kde f je skalarni veli¢ina.

Piikladem skalarniho pole muze byt tfeba rozlozeni teploty nerovnomeérné zahta-
tého télesa, potencial elektrického ¢i gravitacniho pole atd.

Skalérni pole je téz nékdy oznacovano jako potencidlové, protoze k jeho popisu
staci pravé funkce vice proménnych, jakou potencial je.
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2.1.2 Vektorové pole

” Analogicky se skalarnim polem je v prostoru vektorové tehdy, jestlize kazdému
mistu v prostoru je (misto skaldrni veli¢iny) pfifazen vektor jisté orientace a velikosti.”
(KrRupPkA, F. a KALIVODA, L., 1989)

Formaélni zapis takového pole méa tedy tvar
f=1(z,y,2), (2.2)

kde f je vektor.

Prikladem vektorového pole je tfeba znazornéni sily pusobici v silovém poli ¢i
napiiklad rozlozeni sily a sméru vétru na meteorologickych mapéch.

2.2 Priklad abstraktnich potencialovych poli

V nasi praci se omezujeme na silova pole, kterd jsou odvozena z potencialovych
poli. Z potencidlovych poli se omezujeme na ty, kterd lze popsat pomoci kvadratické
formy

V_[xy]A[ﬂ+BT{z], (2.3)

kde x, y jsou souradnice, A je ¢tvercova matice 2 X 2 (pro nas plandrni piipad) a ovliviiuje
kvadraticky ¢len rovnice. B je matice 2 x 1 a jak zfejmo, ovliviiuje linearni ¢len vyrazu.

Zménou definujicich matic dle (2.3) muzeme samoziejmé snadno docilit zmény
potencidlu. Jednim z volitelnych parametra programu jsou praveé i tyto dvé matice.

Vysledny tvar potencialu zavisi na vlastnich ¢islech \; matice A. Nas ale zajimaji
pouze skalarni funkce, k jejichz vyjadreni staci symetricka matice A. Symetrické matice
maji pouze realnd vlastni ¢isla, proto v nasem piipadé neni treba uvazovat pripady A s \;
imaginarni. Podivejme se tedy na jednotlivé zajimavé tvary takto zadaného potencialu.

Paraboloid - je-li A\; > 0 nebo \; < 0, matice A je pozitivné definitni. V nasi simulaci
je implementovan jako

Viz,y) =2 + o, A:HH, B:[g}. (2.4)

Udoli - je-li Ay > 0 a Ay = 0, matice A je semidefinitni. Potencial tvaru udoli je v nasi
simulaci pfimo implementovan v zédkladnim tvaru

1 1
V(:v,y):x2+2xy+y2, [1 1}, B:{g]. (2.5)
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Obrazek 2.1: Pole typu paraboloid - popis potencidlem (vlevo) a intenzitou

(vpravo).
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Obrézek 2.2: Pole typu udoli - popis potencidlem (vlevo) a intenzitou
(vpravo).

Sedlo je-li A\; > 0 a Ay < 0, matice A je indefinitni. Tento typ neni v simulaci pfimo
implementovan, je mozné jej ale zadat pomoci vstupnich matic A a B.

Naklonéna rovina - je posledni pole pfimo implementované v simulaci. K jeho popisu
je matice A nulova. Potencial pole ma nasledujici matematicky popis

Ve =z+y. A=|, 0. B=|,|. (2.6)

2.3 Priklad realného pole

Protoze nase prace je smétovana k vyuziti vyvinutého softwaru pii dalsim studiu
dielektroforézy, budeme se vénovat popisu realného pole, které vyvolava prave dielektro-
forézu. Dielektroforéza je ale oblast pomérné rozsahla, proto je ji vénovana samostatnd
dalsi kapitola.
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Obrazek 2.3: Pole typu naklonéna rovina - popis potencidlem (vlevo) a
intenzitou (vpravo).

2.4 Silové pusobeni pole na objekt

Obecna sila se spocitd jako
F=-VV, (2.7)

kde F je vektor sily, V oznacuje gradient, V' je zminovany potencial. Derivaci potencialo-
vého pole V tedy dostavame pole vektorové F.

V pripadé, ze pole uvazujeme jako diskrétni, je tieba pripomenout, ze F ve
vyrazu (2.7) mé vyznam silové hustoty. Tento pristup ale neni tak abstraktni, jak se muze
zdat. Diskrétni silova pole existuji - mechanickym piikladem muze byt tfeba soustava
trysek pro levitaci predmétu.

Pokud je pole spojité, sila se musi pocitat integraci a v tom pripadé uz bychom
mohli hovofit o tom, ze F ve vyrazu (2.7) ma skutecné vyznam sily.

2.4.1 'Translac¢ni pohyb
Transla¢ni pohyb popisuje pohybova rovnice

d*x F d? F

er _ = 2y _ Ty (2.8)

dt? m dt? m
kde %, % je zrychleni ve sméru osy x, resp. y, F,, F} sila ve sméru os pusobici na
objekt a m je hmotnost, respektive ndboj pro ptripad simulace ve vyznamu elektrického
pole.

Problém jsme fesili plandrné, proto je sila rozdélena pouze na dvé slozky (podle
os). Vyslednou silu jsme urcili jako soucet sil (resp. silovych hustot) pusobicich na vsechny
elementy objektu.
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2.4.2 Rotaéni pohyb

Rotacni pohyb popisuje pohybova rovnice
d? M
&¢ _M (2.9)
dt? J

kde M je vysledny moment sil pusobicich na objekt, J moment setrvacnosti, fo uhlové

zrychleni.

Pro moment potom plati
M=rxF, (2.10)

kde velikost polohového vektoru r je rameno pusobici sily a F pusobici sila.

2.4.3 Odpor prostiedi

Pro pomaly pohyb kulového objektu v kapaliné, kdy dochézi k laminarnimu
proudéni, plati pro velikost odporové sily vztah

F,=kv, (2.11)
kde koeficient k zavisi na dynamické viskozité kapaliny a poloméru objektu a v je rychlost

objektu.

Pro rychlejsi pohyb objektu pfechézi v kvadratickou zavislost na rychlosti
F,=kv% (2.12)

kde koeficient k zavisi na tvaru objektu, jeho prufezu a hustoté kapaliny a v je rychlost
objektu.

2.4.4 Sily vzajemného ptisobeni

Mezi sily vzajemného pusobeni mezi dvéma objekty patii gravitacni sila, jejiz

velikost se da vyjadrit jako
k
F,= 2 (2.13)
kde k = Kk mq mo. Pak k je gravitacni konstanta, my, ms jsou hmotnosti objektu a konecné
r jejich vzdélenost.

Velikost elektrostatické sily je

F= g (2.14)

kde k = Z;qjo. Pak €y je permitivita vakua, ¢, ¢ velikost nédboje objektu a r jejich

vzdalenost.
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Dielektroforéza

Zatimco elektroforéza je sila pusobici pouze na nabité objekty, dielektroforéza
pusobi i na objekty celkové elektricky neutralni, staci jen, aby byly polarizovatelné. Prin-
cipem je pusobeni ¢asové proménného elektrického pole, jehoz vlivem dochéazi k polarizaci
objektu, které vyvolava dielektroforetickou silu.

Jestlize je intenzita elektrického pole homogenni, vyrovnaji se pusobici sily (na
obrazku vlevo). Pokud je intenzita elektrického pole ale nehomogenni, za¢ne sila
v jednom sméru prevlddat (na obrazku vpravo). Podle toho, kam sméfuje vyslednice
sil, se také nazyva dielektroforéza bud pozitivni nebo negativni.

+++++  +++ + +
) ©
i

Obrazek 3.1: Vlevo: polarizovatelnd castice v poli s homogenni elektric-
kou intenzitou. Zelené jsou naznaceny velikosti pusobici sily,
vyslednice je nulova.

Vpravo: polarizovatelnd ¢astice v poli s nehomogenni elek-
trickou intenzitou. Zelené jsou naznaceny velikosti pusobici
sily, vyslednice je nenulova.
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3.1 Typy dielektroforézy
Rozlisujeme tii typy dielektroforézy: pozitivni, negativni a s postupnou vinou.

Pozitivni dielektroforéza - déj, kdy je objekt pritahovan do prostoru s vysokym gra-
dientem elektrické intenzity. Charakteristické je, ze pro tento typ je redlna cast (3.2))
kladna.

Negativni dielektroforéza - objekt je z prostoru s vysokym gradientem elektrické in-
tenzity naopak vypuzovan. Pro tento typ je redlnd cast (3.2)) zaporna.

Oba uvedené typy se oznacuji jako konvenéni ¢ast (pusobici ve vertikdlnim sméru
vzhledem k elektrodam) a jsou zavislé na gradientu amplitudy intenzity elektrického
pole.

Dielektroforéza s postupnou vlnou - (angl. travelling wave dielectrophoresis) oznaco-
vana Fry, zavisi na gradientu fdze intenzity elektrického pole. Technické feseni je

v ev s

Pomoci zmény faze se ale da docilit velice zajimavého chovani - separace objektu,
ale i tfeba naopak jejich shlukovani ¢i paralelnich presunt celych soustav objektu.
Z hlediska pohybu se tedy jedné o pohyb napftic elektrodami.

3.2 Usporadani experimenti pro separaci objekta

Pro nazornost porovname usporadani s elektroforézou. Usporadani experimentu
pro separaci objektu pomoci elektroforézy je relativné jednoduché: dvé elektrody na
koncich nadoby s médiem, ve kterém plavou pozorované objekty. Na elektrody je privadén
stejnosmérny proud, vlivem néhoz dochazi k oddéleni kladné a zaporné nabitych objektu.

Uspotradani experimentu pro pozorovani dielektroforézy je odlisné. V dielek-
troforéze jsou elektrody vétsinou umistény pod médiem, ve kterém opét plavou pozo-
rované objekty. OvSem geometrické usporadani elektrod zasadnim zpusobem ovliviiuje
dalsi pusobeni.

To je také jednim z problému, které je treba pii simulaci skutecné dielektro-
foretické sily resit. Analytické popisy pole jsou vétsinou pouhou aproximaci a plati jen
pro konkrétni geometrickd uspofdddni elektrod. Resenim muze byt numericky vypocet
pomoci FEM, ten je ale vypocetné nérocny. V této praci jsme se jim nezabyvali.

7 popisu vyse vyplyva, ze pro manipulaci, tedy chceme-li, aby objekty levitovaly
a zaroven konaly posuvny pohyb, je nutné vyvolat jak dielektroforézu konvenéni, tak
dielektroforézu s postupnou vinou. Na elektrody je privadén stiidavy proud, ktery pfti
patticné fazové modulaci muze zpusobit potfebné unaseni objektu ¢i jejich ttidéni na
zakladé ruznych elektrickych vlastnosti.
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Obrazek 3.2: Geometrické uspofadani elektrod. Zlutou barvou jsou
oznaceny elektrody.

3.3 Matematicky popis

Obecné dielektroforéza zavisi na frekvenci zmény elektrického pole vytvaii a
také na vlastnostech objektt a média (Lin et al., 2006).

Pusobeni dielektroforetické sily je popsano rovnici
Fppp=47n13€, PE-VE, (3.1)

kde r je polomér objektu, ¢, je permitivita média a E je intenzita vnéjsiho elektrického
pole (Lin et al., 2006). 5 je Clausius-Mossottiho funkce
(60+2) ~ (on %)

w

T2 T2 (et 2]

w

Blw) = ( (3.2)

kde €, je permitivita objektt, €, permititiva média, o, vodivost objektt a o, vodivost
média (Chang et al., 2003).

Vztahy nize plati pro soustavu podélné ulozenych elektrod s konstantni sitkou
a konstantnimi mezerami mezi sebou - viz obrazek . Sfika elektrod (na obrazku i déle
oznaéena jako d;) by méla byt zanedbatelnd viici jejich délce. Sitku mezery mezi elektro-
dami budeme oznacovat jako d.

Pro takovéto geometrické usporadéani, které je schopné vyvolat dielektroforézu
s postupnou vlnou, byly v (Chang et al., 2003) odvozeny nésledujici vztahy:

E(r,y,2) = E%(z,y) cos(w ,t) + E¥(x,y) sin(wt), (3.3)

kde .
> (2177;;1)# Ay 8070 <(2m;rdl)7r:p ) exp (_ (QmI;)ﬂy)

EC = =y 2m+1 2m+1 2m+1 ’ (3.4)
20( T A s €OS (( m4+d>m> exp (_( m4+d>wy>
S (2"121)” Asmsr (=127 cos <<2m4+;>m> exp <_<2m1;>wy)
ES = | ™= (3.5)

2m+1)w m .- 2m+1)mx 2m~+1)w ’
S @mlT g, (1) Sm(( +1) )6@(_( ) y>

m=0
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A B 16 Vo d
2T O m +1)2 72 dy 3.6
><< ((2m—|—1)7rd1>_ ((2m+1)7r(d1+2d2)>) - (36)
cos | g cos <4 )
Pro TW dielektroforézu byl ve stejném clanku odvozen vztah
_ 2V iz f(2) f'(z) + 2 f(i2) ['(i2)
Foer) = iy BelC @l x Re l 2 f(2) f'(z) +iz f(i2) f(i2) } .

217 P2 1%) F1(2) + 2 £(2) 11 2)
Ty e e { 2 () s f(5) 6 2) ] |

(ostré zavorky znazornuji bezcasovou verzi, jednd se tedy o prumérnou hodnotu za dobu
jedné periody zmény pole - viz (Chang a Lorie, 2003)). Déle

2 = eap (T(ij—d_y)) 7= eap (%@“’)) , (3.8)

kde x a y jsou soutradnice,

_dy +dy o

T 17 324

kde d; je sitka elektrody, ds je mezera mezi dvéma sousednimi elektrodami.

Dale 4 5 od
_ M) Gt 2dy
f(2) —h(z,8d> h(z, Sa ) , (3.10)

d

(3.9)

(z2—1) <cos(% )—cos(iﬂ (dlsfiz da) >> (2 224244422 COS(% ) cos(iﬂ (dlsff da) )-i—l)

r
f - (2’4—42’2 COS(% )2+2Z2+1) (Z4—422 COS(W(dlgtfdQ) )2_;'_222_;'_1) I (311)
1 1+ 2zcos(qm) + 22
h =-1 . 3.12
(2.9) 4 09(1—22003(q7r)+22 (312)

Pro zdjemce o blizsi sezndment s dielektroforézou odkédzeme na literaturu (PoHL, H.,
1978).

3.4 Vypocet pole vyvolavajiciho dielektroforézu

V této casti uvadime ukazky vypoctu dielektroforetické sily - jednd se o priklad
dielektroforézy s postupnou vlnou s nasledujicimi parametry: polomér kulicky r» = 25 -
107%m, potencial V, = 1V, sitka elektrody (na obrézcich oznaceny cernymi plogkami)
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dy = 50 pm, vzdalenost mezi sousednimi elektrodami dy = 50 um, relativni permitivita
kulicek ¢,, = 2.5, vodivost kulicek o, = 0.8 mSm ™, relativni permitivita média ¢, = 80,
vodivost média o, = 5.5 uSm=", w = 10°.

Sila je vykreslovana od vysky 20 um, protoze nize dosahuje prilis vysokych hod-
not a vykreslenim od y = 0 by nebyl patrny jeji dalsi prubéh ve vétsi vysce.

Pro porovnani srovname vypocitanou silu s daty z programu Comsol, ktery
dielektroforetickou silu poc¢ita numericky. Data poskytl Jit{ Zemanek.

10
1%

0.9r

0.8r

0.7F
0.6}
0.5¢ - N

0.4

03

a -1
0 -2
0 1 2 3 4 5

Obrazek 3.3: Intenzita elektrického pole. Parametry nastaveny pro dielek-
troforézu s postupnou vinou.

0.

1]

0.

-

Na obrazku je videét velikost intenzity elektrického pole v case t = 0s vy-
volavajiciho dielektroforetickou silu.

Na obrazku je vidét vypocet velikosti dielektroforetické sily, ziskané nume-
rickymi metodami v programu Comsol. Na obrazku|3.5|je potom tataz sila, vypocitana ale
v Matlabu za pomoci nasi funkce pro vypocet dielektroforetické sily dle . Vidime, ze
co se tyce sméru, oba vypocty si priblizné odpovidaji. Ruzna velikost vykreslenych Sipek
muze byt zpusobena zménami méfitka pri vykreslovani.

Na obrazcich a je detailné vykreslena velikost dielektroforetické sily
ve vysce 107> m nad elektrodami pro podrobnéjsi porovnani vypoétu pomoci aproxi-
mace a v programu Comsol. Vidime, ze fadové velikost sily souhlasi, prubéh se ale
v nékterych castech dost 1isi. To je zpusobeno jednak aproximaci a jednak patrné i zkres-
lenim meétitka a numerickymi chybami pii vypoctu (nachdzime se ve velmi malém réadu).
Mozné ale je, Ze nastala chyba v implementaci vypocetnich funkei.

K vypoctu intenzity elektrického pole a dielektroforetické sily byly pouzity
funkce, jejichz implementace je popsana v kapitole
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08F = = = = = = = = = < = = o - < - - - -

Oeﬂ”””””’,—””,”,

0.4////////////////////,

0.2

Obrazek 3.4: Velikost dielektroforetické sily vypocitand v programu Com-
sol metodou FEM (data poskytl Jifi Zemének). Vykres-

x 10
1
08fF - - - - - - - - - L A - A
o6fF - - - - - = - - = L A A A A
0.44 - -~ A T > > > - - - -~ A T e > - - ]
PR SV g SN PV S S
o2} \ f ////v__\ <\ /‘ ////rﬂ\ J
0
0 1 2

Obrazek 3.5: Vypocitand velikost dielektroforetické sily pomoci nasi
funkce napsané v Matlabu - dle vztahu (3.7)). Vykreslovéno

e - - - e e e e e s s e e e e e e e - -

s &> - > > > > v - -

/1////////// PP dPadal PlPadPd

///\T//,\ //,\ ///!

x10™

lovano od vysky 20 um.

od vysky 20 um.

13
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-12

x 10

" Matlab
Comsol |4

DEP.
- FDEPX

FIN]

_8 I
0 1 2
x [m] x10™

Obrézek 3.6: Porovnani x-ové slozky velikosti dielektroforetické sily ve
vysce 107° m nad elektrodami.

x 1077

12

DEPy Matlab

FIN]

x [m] x 10

Obrazek 3.7: Porovnani y-ové slozky velikosti dielektroforetické sily ve
vysce 107° m nad elektrodami.

14



Kapitola 4

Implementace v Matlabu

Realizace se skldda ze souboru funkei, které zajistuji diléi vypocty a jsou tak
pouzitelné i samostatné. Hlavni m-file simulation_start.m pak slouzi k nastaveni a spusténi
simulace.

Vstupem muze byt zadani abstraktniho pole nebo pole, zadaného numerickymi
hodnotami a dalsi parametry (viz [4.1)) a vystupem je struktura obsahujici soubor trajek-
torii objektu. Trajektorie je mozné také zobrazit jako obrazek ¢i videosekvenci.

Funkce, které se pii simulaci pouzivaji cyklicky, maji zjednodusenou kontrolu
vstupnich parametru. Jsou tedy pouzitelné i samostatné, je ale nutno dbat zvysené opa-
trnosti. Zdrojovy kod je psan a komentovan v angli¢ting.

Schema simulace

simulation_main.m

Hiavni skript ke spousténi simulaci

L

— particle_in_force_field.m simulation_show.m
Vypocet vlastni simulace Vykresleni trajektorii
N
1
!
Av/ !
compute_particle_translate.m particle_paint.m
Translace objektu Vykreslovani objektu
Av4
compute_particle_rotate.m
Rotace objektu

Obrézek 4.1: Schema hlavnich souboru simulace. Plné Sipky znaéi smér vy-
konévani programu, ¢arkované zpétné volani hlavnich funkci.

15
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Hlavnim vykonnym souborem je particle_in_force_field.m, ktery zajistuje kom-
pletni vypocet simulace. Pouziva se jako funkce s volitelnymi parametry. Jeho jadrem je
solver obycejnych diferencidlnich rovnic, ODE45, ktery je zalozena na Runge-Knuttove
metodé s proménnym krokem.

4.1 Parametry simulace

Povolené i vychozi hodnoty parametri, naleznete piimo v komentéarich souboru
simulation_start.m, pripadné prislusnych funkci.

4.1.1 Typy objekta

V simulaci je mozné nastavit tii typy objektu: kruhovity, ¢tvercovy a dipdl.

Kruhovity slouzi k simulaci se zanedbanim rota¢niho pohybu, ¢tvercovy naopak. Ve
svém principu se pro zanedbatelné rozdily pti malych velikostech oba pocitaji jako
stejné velka plocha.

Ctvercovy slouzi k simulaci s vlivem rota¢niho pohybu.

Dipd6l ma jen dvé elementarni plosky, jedna reprezentuje kladny naboj, druhd naboj
zaporny. Parametr ParticleSize v pripadé typu objektu dipdl znamenda vzdalenost
mezi obéma naboji.

Obrazek 4.2: Ukézka typu objektu (postupné zleva: kruhovity, dipél po-
otoceny o 7§, Ctvercovy pootoceny o g ).

4.1.2 Pocatecni podminky

Pocatecni podminky se udavaji jako matice n x m, kde kazdy radek predstavuje
vektor pocatecnich podminek pro jednotlivé objekty.
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Vektor pocatecnich podminek pro kazdy objekt je

[xo Yo Uz Vyo Do WO],

kde z, yo je pocatecni poloha na ose z, respektive y, v,9, v,0 pocatecni rychlost ve sméru
prislusné osy, ¢ pocatecni ihel natoceni objektu a wy pocatecni hlova rychlost objektu.

Vychozi nastaveni vektoru pocatecnich podminek je:

InitialCondition = [2 2 0 0 O 0; -2 -2 0 0 O O]J;

tedy dva objekty v poloze [2 2],[-2 — 2].

4.1.3 Definice pole

v/

slovné - nastavenim parametru FieldShape. Mozné tvary potencidlu pole jsou:

FieldShape = ’plane’; % naklonena rovina
FieldShape = ’paraboloid’; % paraboloid
FieldShape = ’valley’; % udoli

FieldShape = ’none’; % zadny

maticemi - potencidl pole je také mozné zadat s pomoci matic dle nastavenim
parametru FieldShapeMatrizLinear a FieldShapeMatrizQuadratic.

numericky - nastavenim parametru

ExternalFroce = true;

a vyplnénim pozadovanych dat v souboru data_force_external.m (syntaxe popsana
piimo v tomto souboru).

4.1.4 Definice a vyznam koeficienti

Koeficient odpuzovani RepulsiveCoef mé zabranit srazce objekti, pusobi do vzdalenos-
ti 47, kde r je velikost objektu (ParticleSize).

Frepuls = KG_R; (41)

kde K je hodnota parametru RepulsiveCoef a R je vzajemnd vzdélenost stredu
objektu.

Koeficient mezi-objektového pusobeni vyjadiuje pusobeni jednoho objektu na dru-
hy, muze mit vyznam gravitacnf sily dle (2.13) nebo elektrostatické (2.14)). Nasta-
vuje se parametrem
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Tabulka 4.1: Pfehled obecnych nastaveni simulace

’ Parametr \ Popis ‘

SimulationName nazev simulace (bude pouzit jako zacatek
nazvu vystupnich souboru)

ProjectFolder nazev vystupniho adresafe simulace (rela-
tivné vuci umisténi skriptu)

DatetimeStamp nastaveni Casového razitka (umoznuje

vicenasobné spousténi simulace bez nutnosti
prejmenovani vystupnich souboru)

PrintToConsole povoli/zakéze textovy vystup do konzole (ne-
plati pro error a warning hldsen)

PrintToLog povoli/zakdze zapis prubéhu simulace do
souboru *.log (jméno jako vystupni soubor
*.mat)

InterParticleCoef.

Je-1i nastaveno

ParticleType = ’d’;

rozlisuje se, zda dochézi k odpuzovani nebo pritahovani (viz definice dipélu).

Odpor prostiedi byl priddan kvuli simulaci pohybu objektu kapalinou dle (2.11]) nebo
(2.12). Nastavuje se dvéma parametry:

ResistanceRelation = 0;
ResistanceCoef = 0;

Prvnim lze nastavit zavislost odporu prostiedi na rychlosti objektu (0 - zadna,
vypnuto, 1 - linedrni, 2 - kvadratickd), druhy urcuje velikost koeficientu odporové
sily.

4.1.5 Konstanty simulace

Veskeré pouzivané konstanty pro vypocet simulace, stejné jako pro vypocet
pole pro dielektroforézu, se nachazi v souboru simulation_constants.m. Jeho zménou tak
muzeme snadno pozmeénit fyzikalni vyznam vystupni simulace.
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Tabulka 4.2: Piehled nastaveni parametra vlastni simulace

’ Parametr Popis

SimulationTime cas trvani simulace v sekundédch

Initial Condition pocatecni podminky (viz {4.1.2)

ParticleSize velikost objektu

SimulateRotation povoli/zakaze simulaci otdceni objektu

ParticleType typ simulovanych objektu (’d’ - dipdl; ‘¢’ -
kulicka; ’s” - ¢tvercovy objekt)

FieldShape tvar vnéjsiho silového pole ("paraboloid’ - pa-
raboloid; 'valley’ - udoli; 'plane’ - naklonéna
rovina; 'none’ - bez vnéjsiho pole)

ExternalForce povoli/zakaze pouziti numerického zadani

vnéjsi funkce

FieldShapeMatrixLinear

matice ovliviujici linedrni clen potencidlu
pole

FieldShapeMatrixQadratic

matice ovliviiujici linedrni clen potencidlu
pole

RepulsiveCoef koeficient odpuzovani objektu (proti kolizim)

InterParticleCoef koeficient meziobjektového pusobeni

ResistanceRelation zavislost odporu prostiedi na rychlosti po-
hybu objektu

ResistanceCoef koeficient odporu prostiedi

19
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4.1.6 Realizace objektu

Objekt jsme realizovali jako strukturu PO (particle object). Ve struktufe ob-
jektu je zachovavana informace o soucasné poloze vSech elementarnich ploch objektu na
ose (PO.x a PO.y), dhlu natoceni v radidnech (PO.angle), typu objektu (PO.shape),
poloze sttedu objektu (PO.S) a velikosti objektu (PO.r), kterd odpovida inicializa¢nimu
parametru simulace ParticleSize.

Samotny objekt je tedy reprezentovan matici, kdy kazdy prvek predstavuje ele-
mentarni plochu 1 x 1 (skuteény rozmér zélezi na volbé celkového méfitka a dalsich
konstant). Nastavenim parametru ParticleSize se nastavuje velikost poloméru objektu
(resp. pro ¢tvercovy objekt polovina délky strany).

ParticleSize = 1;

se tedy jednd o 9 elementédrnich plosek (jedna ploska ve stiedu a polomér 1), pro

ParticleSize = 2;

potom 25 a tak dale.

4.2 Spusténi simulace

Vlastni simulace se spousti pomoci hlavnim souborem simulation_main.m.

4.2.1 Prubéh simulace

O prubéhu simulace je uzivatel informovan po celou dobu béhu simulace for-
mou procentualniho zobrazeni v konzoli a ¢asu uplynulého od pocatku simulace. Protoze
pouzity solver pouziva variabilni krok, muze se stat, ze chvilemi zobrazovany prubéh

2 X 0

simulace ”"zpomaluje”¢i "zrychluje”.

4.2.2 Vystup simulace

Vystupem simulace je struktura s ulozenymi trajektoriemi objektu. Pripojeny
jsou dalsi dulezité informace o parametrech simulace a jejim prubéhu. Viz piiloha.

Je-li povoleno (viz [.1)), uklddd se do piislusné slozky soubor s daty simulace
(*.mat, *.dat). Struktura souboru *.mat je popsdna v piiloze A. Celkem tii datové sou-
bory *_x.dat, *_y.dat a *_t.dat obsahuji postupné soufadnice trajektorii objektu v ose x,
y a casovy vektor. Kazdy sloupec odpovida jednomu objektu.
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) MATLAB 7.9.0 (R2009b) =X
File Edit Debug Parallel Desktop Window Help

Done.

Inicializatien...

Simulation name: simulace

Project dir: desitky

Export to mat file: desitky/simulace 11-05-24_09-51-20.mat

SIMULATION:
Simulate rotation: 0

Type of particles: s
Size of particles: 1

I

Init condition:
%0 ¥0 vx0 vy0 phi0 w0
~2.000 ~2.000 .000 000 0.000 .000

Current Folder | Workspace | Command History | Ediitor

2.000 -2.000
2.000 2.000

.000
.000

000 0.000
000 0.000

.000
.000

1
N
o
o
o
=
a

oo oo
o
=}
a

oo oo
o
=}
S
=)
=}
S
=}
=

Force - potencial of external field
Vo= x°2 4+ (2%y)*x + y72

COEFFICIENTS:

InterParticleCoef: 1.00
Repulsivecoef: 0.00
ResistanceRelation: 0.00
ResistanceCoef: 0.10

Time of simulation: 1.00 s
count of particles: 4

Start of simulation...
100% 36s
J% Tine of simulation: -

4 start

Obrazek 4.3: Prubéh simulace v konzoli.

Déle je po skonceni simulace ukladén textovy log o jejim prubéhu (*.log). Po
zobrazeni simulace potom naposledy vytvoreny snimek (*.fig) a piipadné video (*.avi).

Hveézdicky v nédzvech soubort jsou automaticky generované nazvy slozené z nazvu
simulace, casové znacky (je-li nastaveno) a popfipadé ¢iselné piipony.

4.2.3 Zobrazeni nasimulovanych dat

O zobrazeni nasimulovanych dat se stara funkce simulation_show.m. Zobrazeni
je mozné ovlivnit nepovinnymi vstupnimi parametry - viz tabulka 1.3 Téz je mozné
kdykoli vysledek simulace zobrazit z ulozenych dat (soubor *.mat).

4.3 Funkce pro vypocet pole pro dielektroforézu

Pro vypocet intenzity elektrického pole dle (3.3) slouzi funkce

function [Ex,Ey] = compute_E(x,y,t,m_param).

Vstupem jsou soutadnice x, y a cas t. Posledni parametr slouzi k uréeni poctu nekonecné
fady dle (3.3)), se kterymi se bude pocitat.

Pro vypocet dielektroforetické sily je dle (3.7) implementovéna funkce
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Obrazek 4.4: Piiklad grafického vystupu simulace.

Tabulka 4.3: Prehled nastaveni zobrazeni simulace

’ Parametr \ Popis ‘
SimulationData relativni cesta k souboru s daty simulace
StartTime ¢as, od kterého se simulace zobrazuje (spolu

s nastavenim Frames=1 lze vyuzit pti zobra-
zeni statického obrazku v daném case)
Frames pocet snimku zachycenych ve videu
HoldOn urcuje, zda jsou objekty vykreslovany v
kazdém snimku, nebo az v poslednim
ShowTrajectory povoli/zakéze zobrazeni trajektorie objektu.
PlotStyle nastaveni stylu vykreslovani (analogicky jako
funkce plot v Matlabu) - plot style
LineWidth tloustka ¢dry vykreslovanych objekti
ForceMeshSteps krok mfizky silového pole (pro vykreslovani)

function [Fx,Fy] = compute_F_DEP(x,y).

Vstupem funkce jsou souradnice z a y, mozny je i vstup vice soutradnic najedou. Vystupem
je velikost sily v danych oséach.

Nastaveni konstant obou vyse zminénych funkei se provadi v souboru simu-
lation_constants.m.

Pro zobrazeni prikladu elektrického pole lze vyuzit pomocného skriptu show_E.m,
respektive show_F_DEP.m. Vysledky vypoctu jsme jiz uvedli v [3.4]




Kapitola 5

Simulace pohybu v planarnich

silovych polich

Vyvinuty softwarovy nastroj slouzi k simulaci jak obecnych poli, tak poli s konkrétnim
fyzikdlnim vyznamem. Jednotky a velikosti ovliviiuje uzivatel jednak nastavenim kon-
stant, jednak nastavenim pusobiciho vnéjsiho pole. Proto nejsou na grafech nize jednotky
zobrazovany, pokud se nejedna o piiklad redlného fyzikalniho jevu. Podobné u jednotek

parametru a vystupnich hodnot.
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Obréazek 5.1: Simulace odporu prostiedi. Objekty s nenulovou pocatecni

rychlosti.

Pokud neni uvedeno jinak, na vsech zobrazenych simulacich byla pro lepsi po-
zorovani chovani daného jevu vypnuta sila pusobici pri prilisném priblizeni objekt.

Pocatecni polohy objektu jsou oznaceny krizky s prislusnou barvou. Modré Sipky
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Obrazek 5.2: Simulace odporu prostiedi a poc¢atecni rychlosti.

naznacuji smeér a velikost pusobici sily v daném bodé.

5.1 Simulace bez vzajemné interakce

Cilem bylo nasimulovat chovani objektu v silovém poli. Transla¢ni pohyb véetné
interakce objektu a média (odpor prostiedi).

Na obréazku [5.1] je vidét simulace pohybu 2 kruhovych objektu v poli typu udoli,
s nenulovym koeficientem odporu. Vzajemnad interakce objektu je vypnuta, ale tlumeni je
nastaveno na hodnotu 0.10 s kvadratickou zavislosti na rychlosti. Objekty maji nenulovou
pocétecni rychlost (se vzajemné opaénym smérem). Cas simulace 1 s.

Na obrazku je vidét simulace pohybu 2 kruhovych objektu s nenulovou
pocateéni rychlosti, objekty samotné nejsou ale vykreslovany. Vnéjsi pole je tvaru pa-
raboloidu. Vzajemna interakce objektu je vypnuta, ale tlumeni je nastaveno na hodnotu
0.10 s kvadratickou zavislost{ na rychlosti. Cas simulace 1 s.

5.2 Simulace pohybu dipdlu

Na obrizku je vidét simulace pohybu 2 objektu typu dipdl. Vnéjsi pole je
vypnuté pro lepsi pozorovani vzajemné interakce. Vzajemna interakce objektu je nasta-
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Obrazek 5.3: Simulace pohybu dvou dipdlu.

vena je na hodnotu 0.1. Cas simulace 10 5. Vsimnéte si, jak se vlivem rozdilnych naboju
na koncich dipélu nejdiive objekty odpuzuji a pti prekroceni urcité hranice se zacnou
pritahovat.

5.3 Simulace mezi-objektové interakce

V této casti jsme se jiz soustiedili nejen na samotnou interakci pole-objekt, ale
také na vzajemnou interakci objektu mezi sebou.

Na obrazku je vidét simulace pohybu 25 kruhovych objekti. Vnéjsi pole
je vypnuté pro pozorovani vzajemné interakce objektu, kterd je nastavena na hodnotu
0.01. Cas simulace 2 s. Viimnéte si hlavné riiznych koncovych poloh krajnich objekti na
diagonale a na kiizi vedeném ve sméru os. Na objekty na diagondle totiz vlivem vétsi
vzdalenosti od sousedu pusobi mensi sila.

Na obrazku je vidét simulace pohybu 25 kruhovych objektu. Vnéjsi pole je
nastaveno na tvar udoli, vzajemnad interakce objektu je imyslné prehnana. Nastavena je
na hodnotu 0.1. Cas simulace 1s. Vsimnéte si zejména, jak vlivem odpudivé sily jsou
objekty na hlavni diagonale vytlacovany z jejich pivodnich poloh.
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Obrazek 5.4: Simulace vzdjemné interakce soustavy objektu, bez vnéjsiho
pole.
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Obrazek 5.5: Simulace vzajemné interakce soustavy objekti, ve vnéjsim
poli tvaru udoli.



Kapitola 6
Zaveér

Nasimulovali jsme pohyb objektu v potencidlovém poli. Tvar pole lze nastavit
bud z prednastavenych tvari, pomoci kvadratické formy potencidlu nebo numericky. Je
mozné pocitat s interakci pole-objekt, objekt-objekt i objekt-médium. Pocet objektu se
da nastavit na nékolik desitek.

Vypocty elektrického pole, vyvolavajictho dielektroforézu, byly iikolem dost na-
roénym. Podarilo se ale implementovat funkce k jejich vypoc¢tu. S pouzitim rovnic, po-
psanych v (Chang et al., 2003) se ndm podarilo oveérit vypocet velikosti dielektroforetické
sily v konkrétnim planarnim geometrickém usporadani elektrod.

Simulace pohybu byla pomérné naroéna na ladéni, nékteré chyby se zacaly pro-
jevovat az pri velkém mnozstvi objektu. Béhem poslednich revizi jsme narazili na nékolik
problému souvisejicich s poradim vypoctu. Pri zavéreénych testech se potom ukazalo, ze
simulace rota¢niho pohybu étvercového objektu neodpovidé teoretickym predpokladum,
proto ji ve zde neukazujeme.

Velkym problémem simulace pohybu objektu v silovych polich je doba simulace,
ktera logicky narusta s po¢tem simulovanych objektu. Zajimavosti také je, ze starsi verze
Matlabu jsou mnohem rychlejsi. V- Matlabu 2005 jedna z prvnich pokusnych simulaci
bézela cca 2.5 s, zatimco v Matlabu 2010b cca 12 s.

Matlab je optimalizovan pro praci s maticemi. Pti pouziti cyklu for k vypoctu
celkové sily a celkového momentu sily byla simulace az 10x pomalejsi, nez pti prepsani
algoritmu pro lepsi vyuziti maticovych operaci. Otevienym problémem je ale celkové
optimalizace simulace, na kterou jsme se v této ¢asti nezamétrovali.

Pro presnéjsi simulace rozmérnéjsich objektu by bylo vhodné upravit strukturu
kruhovych objekti. V soucasné implementaci se s nimi pocita, jak uz bylo zminéno, jako
se ¢tvercovymi, protoze na simulovanych velikostech objektu je rozdil mezi kruhovym a
¢tvercovym objektem zanedbatelny.

Déle by bylo vhodné néjakym zpusobem upravit odpuzovani pti ptilisném ptibli-
zeni objektu. V nynéjsi implementaci zavisi na uzivatelové volbé prislusného koeficientu,
coz se ukdzalo, ze neni prili§ vhodné (je nutné jej ménit napriklad podle zadané sily
vnéjsiho pole apod.).
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Priloha A

Vystupni struktura simulace

Tabulka A.1: Vystupni struktura simulace

Parametr

Popis

simulation.trajectory.steps

pocet kroku simulace

simulation.trajectory.t

casovy vektor

simulation.trajectory.x

matice poloh objektu na ose x*

simulation.trajectory.y

matice poloh objektu na ose y*

simulation.trajectory.vx

matice rychlosti ve sméru osy x*

simulation.trajectory.vy

matice rychlosti ve sméru osy y*

simulation.trajectory.phi

matice thlu natoceni!

simulation.trajectory.omega

matice hlovych rychlosti*

simulation.timeComputing

doba trvani vypoctu simulace

simulation.timeSimulation

doba simulace

simulation.initCond

matice pocatecnich podminek

simulation.particleCount

pocet objektu

simulation.particleSize

velikost objektu

simulation.particle Type

typ objektu (mozné hodnoty: 'd’, ’c’, ’s’)

simulation.force

definice vnéjsi sily

simulation.forceExternal

pouziti externiho zadani sily

simulation.coef. InterParticleCoef | koeficient vzajemné interakce

simulation.coef.RepulsiveCoef koeficient odpuzovani

simulation.coef.ResistanceRelation zavislost odporu prostiedni na rychlosti

simulation.coef.ResistanceCoef velikost odporu prostredi

simulation.projectFolder vystupni adresatr simulace

simulation.projectName Nézev projektu.

simulation.projectNameSuffix piipona k nazvu souboru simulace

simulation.version verze simulacniho skriptu

simulation.SimulationData relativni cesta k ulozenym datium simulace

Lyve sloupcich jednotlivé objekty



Priloha B

Obsah prilozeného CD

K této praci je ptilozeno CD, na kterém je ulozena elektronicka verze préce,
zdrojové kédy a videa ze ¢tyr zminovanych simulaci.

Struktura CD je néasledujici:
\BP_kohout_2011.pdf

\funkce\compute_E.m
\funkce\compute_F_DEP.m
\funkce\compute_particle_moment .m
\funkce\compute_particle_rotate.m
\funkce\compute_particle_translate.m
\funkce\data_force_external.m
\funkce\field_force_external.m
\funkce\findfreepath.m
\funkce\mprint.m
\funkcel\particle_in_force_field.m
\funkce\particle_initial_condition.m
\funkce\particle_object.m
\funkce\particle_paint.m
\funkce\show_E.m
\funkce\show_F_DEP.m
\funkce\show_field.m
\funkce\simulation_constants.m
\funkce\simulation_main.m
\funkce\simulation_show.m

\video\simulace_dipoly.avi
\video\simulace_interakce_udoli.avi
\video\simulace_interakce_udoli_trajektorie.avi
\video\simulace_odporu_prostredi.avi
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