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Icerik

e Arastirma alanlarim
 Biyoteknoloji ve saflastirma
« Kromatografi ve modellenmesi
e Bant genislemesi ve Olcutleri
» Bant genislemesini nasil modelleriz?
e Geleneksel yontemler
o Stokastik Yaklasim: Rastgele yuruyus
e Vaka calismasi — Monolitik yapilarda kttle transferi: Yontem
« Vaka calismasi: Sonuclar

e Ozet



Arastirma Alanlarim

Y. Lisans (ODTU): Bakterilerle Hidrojen Uretimi



Arastirma Alanlarim

Doktora (University of Delaware): Sivi kromatografi
malzemelerinin mikroyapi temelli modellenmesi



Arastirma Alanlarim

Ayni konularda ve bunlara ek olarak yakit hiicreleriyle calismaya
devam ediyorum.



Biyoteknoloji

= Biyolojik sistemlerle (bakteri, mantar,maya vs.) yararl trinler
(ilag, yiyecek, icecek) ve hizmet (atik aritimi vs) Uretmek.

mikro- Saflasgtirma
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Kromatografi

Amagc: Karisim bilesenlerini ayirmak

l o-0-0

(Dolgulu Kolon)

|



Kromatografide Bant Geniglemesi

Amagc: Karisim bilesenlerini Istedigimiz: lyi ayiriimis pikler (bantlar)
kromatografiyle ayirmak

lo=o+o

Exit
conc.

l time

Bant genislemesi ylziinden yetersiz ayirim

Bant genigleme olcutd = h

= (Lo2its?)/d, (varyans)

con. — = (2D, /u,)  (yayllma sabiti)

time tR



Kromatografide Bant Geniglemesi

Amac: Karisim bilesenlerini
kromatografiyle ayirmak

U

Istedigimiz: lyi ayiriimis
pikler (bantlar)

U

Yapmamiz gereken: Geniglemeyi
(varyans, h) azaltmak

U

Genislemenin nedenlerini ve
sonuclarini arastirmaliyiz

Bant geni slemesini
belirleyen olaylar

GEOMETRI

N

AKIS
PROFILI

KUTLE
TRANSFERI




Bant Genislemesi - Deneysel Gozlemler
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Bant Genislemesi - Teor!

TABLE 6-7 Akls
Navier-Stokes Equation in Rectangular Coordinates denklemleri
av v av av, | ELT L "2, 7
X component p[—x oy — vy —+ v, — | = pg, — oF | Pl SR PR
at dx ” ay ® 0z | T oox Lax?  ay? 0z% |
[Hv}. vy av, vy ap 9%y, 0%, 0wy
y component —+ v —+v—+tv,— |=pg,——+ = — o —
P Plac " ™ox " Way  az | PE T oy TH T ay? | 02
. {av: v, dv,  Ov,] op 0%, 8%, a%v,
component —+y +vy—+v, = pg, — — + = —+ —
P ot Yox Yoy "0z | Rie 0z “,ﬁxz ﬁyz dz°
TABLE 2-4

Species Conservation Equations for a Binary or Pseudobinary Mixture in Rectangular,

. :
Cylindrical, and Spherical Coordinates Teorik olarak bu

Rectangular (x, Y, ,?) Kiitle denklemlerin

M. BT, 8 g 3C; 8%C; 8°C; _ 8

?+"x¥+"y3§'+"z—l§.—z’=Df P i3 3y i Py + Ry denklemleri Gotlit
= problem

W.M. Deen, Analvsis of Transport Phenomena, 2013 QO Z U m U



COzum yaklasimi

Geometri ve sinir kosullarinin tanimlanmasi

Kltle transferi cozUmu Akis ¢c6zimi
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Bant Genislemesi - Teor

C0Ozum secenekleri:

1. Analitik ¢6zim

+ Kesin, hata yok

- Sadece basit geometriler (silindir, ktre vs.)

2. Dogrudan sayisal ¢coztum (6rn. Sonlu elemanlar)

+ Cok cesitli arastirma alanlarina dogrudan uygulanabilir
+ (Nispeten) karmasik geometriler icin de kullanilabilir

+ lyi bilinen, optimize edilmis algoritmalar

- Cok karmasik geometrilerin temsilinde sorunlar

- Sayisal sorunlar (6rn. stabilite, sayisal hata)

- Surekli ortam (continuum) varsayimi - parcacik davranisini
modellemede zorluklar



Ornek yeni nesil malzemeler: Monolitler

Monolit (monolit/yekpare dikit)
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BUyuk gozenekler —
lyile stirilmi g kutle
transferi



Modellemede zorluklar

SiLIKA MONOLIT

‘E POLIMERIK MONOLIT

Vervoort et al., 2003

Ikegami and Tanaka, 2004

Dogrudan sayisal ¢coztmun zor oldu gu vakalar



Bant Genislemesi - Teor!

COzuUm secenekleri:

3. Stokastik (rastlantisal/olasilik temelli) yaklasimli Kitle Transferi
Cozumleri -

Rastgele Yurayl s Yontemleri
+ Cok cesitli arastirma alanina dogrudan uygulanabilir

+ Goruntu-temelli yaklagsim - geometri istenilen karmasiklikta
olabilir (depolama/hafizaya bagl)

+ Parcacik-temelli yaklagim varsayim -=> parcacik davranisini
dogrudan modelleyebiliriz



Rastgele Yurtyus Yontemi ile Kutle Transferi

Varsayimlar

* Akis profili her noktada hesaplanmis

« Takip edilen madde parcaciklardan olusur

e Parcaciklar birbirleriyle etkilesmez (dustk konsantrasyon)

o Parcaciklar geometriyi veya akis profilini degistirmez



Rastgele Yurtyus Yontemi ile Kutle Transferi

Ornek parcacik. Zaman: t =0

*_~_-" 2.Rastgele 3
‘ % hareket Toplam hareket =1 + 2
1. Akis



Rastgele Yurtyus Yontemi ile Kutle Transferi

Ornek parcacik. Zaman: t =0

) ~N Toplam hareket = 1 + 2
P N




Rastgele Yurtyus Yontemi ile Kutle Transferi

Ornek parcacik. Zaman: t= At

Bu hareketi ‘cok sayida’
parcacik icin ve her bir
parcacik icin ‘defalarca’
tekrarlayinca ¢cozimdu
O tretmis oluruz




temi ile Kutle Transferi
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Bant Genislemesi - Teor

C0Ozum secenekleri:

3. Stokastik (rastlantisal/olasilik temelli) yaklasim -
Rastgele Yurayl s Yontemleri

+ Cok cesitli arastirma alanina dogrudan uygulanabilir

+ Goruntu-temelli yaklagsim - geometri istenilen karmasiklikta
olabilir (depolama/hafizaya bagl)

+ Parcacik-temelli yaklagim varsayim -=> parcacik davranisini
dogrudan modelleyebiliriz

- Yuksek hafiza/yiksek CPU zaman ihtiyaci
- PARALEL HESAPLAMA



Bant Genislemesi - Teor

Paralelle stirme secenekleri:

A. Parcaciklari igslemlere dagit (cok parcacik/basit geometri)

P1 g

‘Utanc verici derecede’

Ortak paralel - GPU/openMP

hafiza P2

v

v

P3




Bant Genislemesi - Teor

Paralelle stirme secenekleri:

B. Geometriyi hafizaya dagit (yuksek cozunurltklt geometri)

N " Gl [
% ‘Neredeyse seri’ -
Hafiza 1
MPI veya hibrid (MPI +
openMP)
Hafiza 2 ] | G2
Hafiza 3 |« o G3




Rastgele yuruyus algoritmasi,
Vaka Calismasi



Ornek yeni nesil malzemeler: Monolitler

Monolit (monolit/yekpare dikit)
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BUyuk gozenekler —
lyile stirilmi g kutle
transferi



Vaka Calismasi

GOruntuleme Yeniden olusturma (rekonstriksiyon)

Kutle aktarimi simtlasyonu

_— N




Monolitik Ortam — Yuksek Cozunarluklu Goruntt

Secondary electron SEM Backscatter SEM
Kati

Bosluk




3B Goruntuleme ve Rekonstriksiyon

Kesitleme ve EM Rekonstriiksiyon
gorintileme

\J

W =17.8 pm

Goruntt | gsleme

(guraltt azaltma ve

¢ :> siyah-beyaza
dondgtirme)

333333

756 kesit, 17.8 um x 17.8 um x 14.1 pm
18.5 nm izotropik ¢ozundrlik



Sinir kosullari

o Kati yUzeyle carpi_sma: ‘Geri sekme’

+ At \+ At

e Periyodik sinirlar:




Geometrinin temsili

» Yiksek ¢cozunurltklt geometri ,

(166 GB) fos

« Paralel kod (MPI) Fortran ‘

« Geometri (p) and hiz profili (u,, u,,
u,) bilgisi into nodlara dagitiliyor

Segment 1 = node 1

Segment 2 = node 2

Segment n-1 = node n-1

Segment n = node n



Kod Dogrulamasi

Basit yapilarda kutle ve akis icin analitik coztmleri

PARALEL s SILINDIR
. DIKDORTGEN
Kanal kesiti PLAKALAR KANAL O
Asimptotik bant 5 . D 2 05 D 1 (U 2
: . a
genigleme X =1+ [Pe? X =14+ [Pe? X = 14— | ==
denklemi D, 210 D, 210 D, 192\ D,
35,000 - 100,000 700,000
0,000 | SImulasyon 60,000 - 600,000
25000 1 analitik ’ 500,000 -
. 20,000 . 60,000 - « 400,000
215,000 - D ax 40,000 - 300,000 -
10,000 - 200,000 -
5,000 - 20,000 7 100,000 -
0 ‘ ‘ 0 : 0
1000 2000 3000 0 1000 2000 3000 0 2000 4000 6000
Pe Pe Pe

Kod sonugclari analitik coztmlerle birebir uyusuyor




Sonuclar — Nokta parcaciklar

D, = 1.0-101% m?/s (lizozim proteini), kolon uzunlugu =5 mm

101
Pe =371

Frequency

05 10 15 20 25 3.0
Time (s)



Sonuclar — Nokta parcaciklar

1000 5
100- Deneysel . ;
: o
-
104 o
: Simulasyon
I v
) v
] v Y
1 ! L | LR L L o rrrr
0.1 1 10 100 1000

Pe



Sonuclar — Hacimli parcaciklar

Deneysel sonuclar, virts parcaciklarin ytksek hizda kolonda
‘takildigini’ gostermekteydi. (Virds boyutu yaklasik 100 nm)

Disuk akis hizinda pik

12

/

Tekrar hizi
disur

Ao (MAU)

SO N & O o
'IQ
<

0 O 1 1.5 2 25 3 3.5
Elution volume (mL)

En yuksek hizda
pik



Hacimli parcaciklar: Hipotez

Yuksek hiz Dustk hiz
U\L?m " ‘a
O | O )
! v




Hacimli parcaciklar: Simulasyon sonuclari

Normalized x, y and z

T e, XIW
0.8 95 nm capl prob
' D =1.0-101m?s
0.6 1 ZIL.
0.4

' | T T T
0.140 0.142 0.144 0.146

Time (s) Sim Ullasyonlarda da

parcaciklar ytksek hizda
ayni sekilde takildi



Hacimli parcaciklar: Simulasyon sonuclari

500 - 95 nm capli prob
_ D, =1.0-10 m?/s
400 -
>
e
o 300+
)
o
T 200 -

=

o

o
|

o
| '

0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2
Time ()



Hacimli parcaciklar: Simulasyon sonuclari

Yuksek hiz

96
98.
100

85

105 100 X



Hacimli parcaciklar: Simulasyon sonuclari

Distk hiz

96
98
100

85

105 100 X



Ozet

e Rastgele yuruyus algoritmalari parcacik davranisini
daha iyi yansitabilmektedir

» Rastgele yurtyus algoritmalarinin yiksek hiz/yuksek
hafiza ihtiyaci paralel algoritmalar ve gelismekte olan
teknoloji sayesinde her gecen gin daha lyi
karsilanabilmektedir.



