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Araştırma Alanlarım

Doktora (University of Delaware): Sıvı kromatografi 
malzemelerinin mikroyapı temelli modellenmesi



Araştırma Alanlarım

Aynı konularda ve bunlara ek olarak yakıt hücreleriyle çalışmaya 
devam ediyorum.



Biyoteknoloji

= Biyolojik sistemlerle (bakteri, mantar,maya vs.) yararlı ürünler 
(ilaç, yiyecek, içecek) ve hizmet (atık arıtımı vs) üretmek.

Hammadde 
ve enerji

Ürün

mikro-
organizma Ürün +

safsızlıklar

Saflaştırma 
sistemleri

(örneğin 
kromatografi)



Kromatografi

Amaç: Karışım bileşenlerini ayırmak

(Dolgulu Kolon)



Kromatografide Bant Genişlemesi

İstediğimiz: İyi ayırılmış pikler (bantlar) 

time

Exit
 conc.

time

Exit
 conc.

Bant genişlemesi yüzünden yetersiz ayırım

Amaç: Karışım bileşenlerini
kromatografiyle ayırmak

Bant genişleme ölçütü = h

= (Lσt
2/tR

2)/dp  (varyans)

= (2Dax/uz)      (yayılma sabiti)σσσσ2
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Kromatografide Bant Genişlemesi

İstediğimiz: İyi ayırılmış
pikler (bantlar) 

Yapmamız gereken: Genişlemeyi 
(varyans, h) azaltmak

Amaç: Karışım bileşenlerini
kromatografiyle ayırmak

Genişlemenin nedenlerini ve 
sonuçlarını araştırmalıyız

AKIŞ
PROFİLİ

GEOMETRİ

KÜTLE 
TRANSFERİ

Bant geni şlemesini 
belirleyen olaylar



Bant Genişlemesi - Deneysel Gözlemler

Kütle 
transferi 
baskın

Akış/Geometri 
baskın

Kütle transferi 
baskın

Carta et al., 2005
Pe (akış hızı)

(Kesikli çizgi: ‘Yeni 
nesil’ kromatografi 

malzemeleri)

h = A + B/Pe + C*Pe



Bant Genişlemesi - Teori

Akış
denklemleri

Kütle 
denklemleri

Teorik olarak bu 
denklemlerin 

çözümü

= problem 
çözümü



Çözüm yaklaşımı

Geometri ve sınır koşullarının tanımlanması

Akış çözümüKütle transferi çözümü



Bant Genişlemesi - Teori
Çözüm seçenekleri:

1. Analitik çözüm

+ Kesin, hata yok

- Sadece basit geometriler (silindir, küre vs.)

2. Doğrudan sayısal çözüm (örn. Sonlu elemanlar)

+ Çok çeşitli araştırma alanlarına doğrudan uygulanabilir

+ (Nispeten) karmaşık geometriler için de kullanılabilir

+ İyi bilinen, optimize edilmiş algoritmalar

- Çok karmaşık geometrilerin temsilinde sorunlar

- Sayısal sorunlar (örn. stabilite, sayısal hata)

- Sürekli ortam (continuum) varsayımı � parçacık davranışını
modellemede zorluklar



Örnek yeni nesil malzemeler: Monolitler

Monolit (monolit/yekpare dikit)

Büyük gözenekler –
iyile ştirilmi ş kütle 

transferi



Modellemede zorluklar

Doğrudan sayısal çözümün zor oldu ğu vakalar

Ikegami and Tanaka, 2004

Vervoort et al., 2003

SİLİKA MONOLİT

?

POLİMERİK MONOLİT



Bant Genişlemesi - Teori
Çözüm seçenekleri:

3. Stokastik (rastlantısal/olasılık temelli) yaklaşımlı Kütle Transferi 
Çözümleri �

Rastgele Yürüyü ş Yöntemleri

+ Çok çeşitli araştırma alanına doğrudan uygulanabilir

+ Görüntü-temelli yaklaşım � geometri istenilen karmaşıklıkta 
olabilir (depolama/hafızaya bağlı)

+ Parçacık-temelli yaklaşım varsayım � parçacık davranışını
doğrudan modelleyebiliriz



Rastgele Yürüyüş Yöntemi ile Kütle Transferi

Varsayımlar

• Akış profili her noktada hesaplanmış

• Takip edilen madde parçacıklardan oluşur

• Parçacıklar birbirleriyle etkileşmez (düşük konsantrasyon)

• Parçacıklar geometriyi veya akış profilini değiştirmez



Rastgele Yürüyüş Yöntemi ile Kütle Transferi

1. Akış

2. Rastgele 
hareket Toplam hareket = 1 + 2

Örnek parçacık. Zaman: t = 0



Rastgele Yürüyüş Yöntemi ile Kütle Transferi

Toplam hareket = 1 + 2

Örnek parçacık. Zaman: t = 0



Rastgele Yürüyüş Yöntemi ile Kütle Transferi

Örnek parçacık. Zaman: t = ∆∆∆∆t

Bu hareketi ‘çok sayıda’
parçacık için ve her bir 
parçacık için ‘defalarca’
tekrarlayınca çözümü

üretmiş oluruz



Rastgele Yürüyüş Yöntemi ile Kütle Transferi
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Bant Genişlemesi - Teori
Çözüm seçenekleri:

3. Stokastik (rastlantısal/olasılık temelli) yaklaşım �

Rastgele Yürüyü ş Yöntemleri

+ Çok çeşitli araştırma alanına doğrudan uygulanabilir

+ Görüntü-temelli yaklaşım � geometri istenilen karmaşıklıkta 
olabilir (depolama/hafızaya bağlı)

+ Parçacık-temelli yaklaşım varsayım � parçacık davranışını
doğrudan modelleyebiliriz

- Yüksek hafıza/yüksek CPU zaman ihtiyacı

� PARALEL HESAPLAMA



Bant Genişlemesi - Teori
Paralelle ştirme seçenekleri:

A. Parçacıkları işlemlere dağıt (çok parçacık/basit geometri)

Ortak 
hafıza

P1

P2

P3

‘Utanç verici derecede’
paralel ���� GPU/openMP



Bant Genişlemesi - Teori
Paralelle ştirme seçenekleri:

B. Geometriyi hafızaya dağıt (yüksek çözünürlüklü geometri)

Hafıza 1

G1
‘Neredeyse seri’ ����

MPI veya hibrid (MPI + 
openMP)

Hafıza 2

Hafıza 3

G2

G3



Rastgele yürüyüş algoritması,
Vaka Çalışması



Örnek yeni nesil malzemeler: Monolitler

Monolit (monolit/yekpare dikit)

Büyük gözenekler –
iyile ştirilmi ş kütle 

transferi



Vaka Çalışması

Görüntüleme Yeniden oluşturma (rekonstrüksiyon)

Akış simülasyonuKütle aktarımı simülasyonu
Peclet Section89 (Note: Colour bar fixed)
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Monolitik Ortam – Yüksek Çözünürlüklü Görüntü

Backscatter SEM

Boşluk
Katı

Secondary electron  SEM



3B Görüntüleme ve Rekonstrüksiyon

Kesitleme ve EM 
görüntüleme

(gürültü azaltma ve 
siyah-beyaza 
dönüştürme)

Görüntü i şleme

Rekonstrüksiyon

756 kesit, 17.8 µm x 17.8 µm x 14.1 µm

18.5 nm izotropik çözünürlük



• Katı yüzeyle çarpı şma: ‘Geri sekme’

• Periyodik sınırlar:

Sınır koşulları

+ ∆t+ ∆t



• Yüksek çözünürlüklü geometri
(166 GB)

• Paralel kod (MPI) Fortran

• Geometri (ρρρρ) and hız profili (ux, uy, 
uz) bilgisi into nodlara dağıtılıyor

Geometrinin temsili

z

y

x

Segment 1 = node 1

Segment 2 = node 2

Segment n-1 = node n-1

Segment n = node n



Basit yapılarda kütle ve akış için analitik çözümleri

Kod Doğrulaması

Kanal kesiti

Asimptotik bant 
genişleme 
denklemi

PARALEL
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Sonuçlar – Nokta parçacıklar

Dm = 1.0·10-10 m2/s (lizozim proteini), kolon uzunluğu = 5 mm
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Sonuçlar – Nokta parçacıklar
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Sonuçlar – Hacimli parçacıklar

Düşük akış hızında pik

En yüksek hızda 
pik

Deneysel sonuçlar, virüs parçacıkların yüksek hızda kolonda 
‘takıldığını’ göstermekteydi. (Virüs boyutu yaklaşık 100 nm)

Tekrar hızı
düşür



Hacimli parçacıklar: Hipotez

Yüksek hız Düşük hız



Hacimli parçacıklar: Simülasyon sonuçları
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Hacimli parçacıklar: Simülasyon sonuçları
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Yüksek hız

Hacimli parçacıklar: Simülasyon sonuçları



Yüksek hız

Hacimli parçacıklar: Simülasyon sonuçları

Düşük hız



Özet

• Rastgele yürüyüş algoritmaları parçacık davranışını
daha iyi yansıtabilmektedir

• Rastgele yürüyüş algoritmalarının yüksek hız/yüksek 
hafıza ihtiyacı paralel algoritmalar ve gelişmekte olan 
teknoloji sayesinde her geçen gün daha iyi 
karşılanabilmektedir.


