Dissipative Particle Dynamics

Simulation of Microfluidic Systems
With Fluid Particle Methods on High
Performance Computers

Thomas Steiner

Dissertation
zur Erlangung des Doktorgrades der Technischen Fakultét
der Albert-Ludwigs Universitdt Freiburg im Breisgau






Microfluidics & Nanofluidics

Band 5

Thomas Steiner

Dissipative Particle Dynamics

Simulation of Microfluidic Systems With Fluid
Particle Methods on High Performance Computers

Shaker Verlag
Aachen 2009



Bibliographic information published by the Deutsche Nationalbibliothek
The Deutsche Nationalbibliothek lists this publication in the Deutsche
Nationalbibliografie; detailed bibliographic data are available in the Internet at
http://dnb.d-nb.de.

Zugl.: Freiburg, Univ., Diss., 2009

Copyright Shaker Verlag 2009

Allrights reserved. No part of this publication may be reproduced, stored in a
retrieval system, or transmitted, in any form or by any means, electronic,
mechanical, photocopying, recording or otherwise, without the prior permission
ofthe publishers.

Printedin Germany.

ISBN 978-3-8322-8305-6

ISSN 1866-5411

Shaker Verlag GmbH « P.O. BOX 101818 + D-52018 Aachen

Phone: 0049/2407/9596-0 « Telefax: 0049/2407/9596-9
Internet: www.shaker.de ¢ e-mail: info@shaker.de



Dekan
Prof. Dr. Hans Zappe (Freiburg)

Referenten
Prof. Dr. Roland Zengerle (Freiburg)
Prof. Dr. Jan G. Korvink (Freiburg)

Tag der Priifung
25. Marz 2009

Institut fiir Mikrosystemtechnik (IMTEK)
Lehrstuhl fiir Anwendungsentwicklung
Technische Fakultét
Albert-Ludwigs-Universitét Freiburg

iii






Summary

One of the main objectives in simulating complex microfluidic phenomena in
life science is the attempt to transfer fundamental research results to commer-
cial applications and products. This thesis proves that realistic problems in
microfluidics can be solved with Dissipative Particle Dynamics (DPD) and in
fact that this method can be used as a supplementary tool in an engineering
design process of constructing microfluidic devices. This work is presented in
two parts. Part I deals with the simulation approach of fluid particle methods,
the setting of appropriate pressure boundary conditions and their application
to a microfluidic problem with aggregating microspheres. In Part II the paral-
lelization approach and its performance is presented, including new algorithms
to handle large numbers of different species efficiently, or to optimize the load
balancing in heterogeneous simulation problems. As DPD and its extensions
leave room for interpretations, and many authors have adapted it in different
contexts, first a literature review is given in the introduction Chapter 1.

Part I presents in Chapter 2 the theory behind DPD and introduces the basic
equations that describe the dynamics of the fluid particles. Extensions to the
original approach are explained that implement additional degrees of freedom
to further improve the hydrodynamic description of fluids and colloidal suspen-
sions. As a central part of this work, the Quaternion approach is introduced to
describe the dynamics of arbitrarily shaped objects in an elegant and numer-
ically efficient manner. Finally, the applied Velocity- Verlet based integration
schemes for fluid particles and rigid objects are presented.

In Chapter 3, fluid properties and hydrodynamic behavior is discussed to-
gether with the application of appropriate pressure boundary conditions that
are typically used in Molecular Dynamics (MD). The viscosity of the fluids is
measured with Lees-Edwards boundary conditions for different model param-
eter such as repulsion, density or the random force. For pressure boundary
conditions the Reflecting Boundary and the Gravitational methods are vali-
dated in detail. The Gravitational method is a good choice for simulations
of arbitrarily-shaped geometries as the pressure gradient can be adjusted eas-
ily with sufficient accuracy via a simple body force. Although the Reflecting
Boundary method is a very attractive possibility to create a pressure directly,
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it has the drawback that there is no unique way to map the required pres-
sure to its setup parameter, which prohibits this method from being used in
systematic optimization processes.

In Chapter 4 it is shown that DPD can represent adequately the aggregation of
335 suspended polystyrene beads of diameter d = 150pum at a measured max-
imum Reynolds number of Re = 5.4. Experiment and simulation are matched
by a set of dimensionless numbers such as Reynolds number, Peclet number,
Mach number as well as the drag coefficient for spherical objects with all length
scales related by a factor of 1r, = 30um. The Peclet number could be deter-
mined to Pe =~ 2300, which is sufficiently large to neglect thermal motion of
the spherical objects. The hydrodynamic flow field is validated against CFD
simulation as well as analytical solutions and corresponds well within the rele-
vant Re range of 0.0 to 7.5. The hydrodynamic drag of a DPD bead (d = 5r¢)
could resolve the analytical expression within a range of 0.1 < Re < 10.0.

Part II presents in Chapter 5 the applied Distributed Memory parallelization
strategy with Domain Decomposition, new simulation concepts and the struc-
ture of the parallelized program. The two new concepts of a Multi-Species
Identification and Master Object scheme allow simplification of a general code
design, especially if rigid objects are used. The Multi-Species Identification
scheme encodes material definition parameters and indices of different moving
objects into one single value and allows for an efficient realization of managing
material properties in multi-processor environments, independent of the com-
plexity of the simulated system. The Master Object concept for Quaternions
can handle any number of differently shaped objects just by defining so-called
Master Objects and calculating only changes in orientation with respect to the
initial configuration.

Finally, Chapter 6 shows the versatility of the developed code with tests on
different platforms ranging from a low cost Opteron cluster with 12 CPUs up
to a NEC Xeon cluster with 400 CPUs in comparison to a shared memory
system. The developed code reaches a linear Scale-up of almost 70% on 64
CPUs, with approximately 100 million particles and of 74% with 1.5 million
particles on 16 CPUs. A super linear Speed-up of 185% could be observed
on 64 CPUs with 1.5 million particles. The performance has been kept at an
optimum level with a new Time Dependent Load Balancing suitable for fluid
particle and rigid object simulations. As it is independent of a local density
distribution it increases the performance in the considered test case (density
gradients of p = 1 to 29) by a factor of 15 compared to the case where no load
balancing is applied.
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Zusammenfassung

Wichtig bei der Simulation komplexer mikrofluidischer Systeme im Bereich der
Life-Science ist schon frithzeitig fundamentale Forschungsresultate auf kom-
merzielle Applikationen zu iibertragen. Diese Arbeit zeigt, dass Dissipative
Partikel Dynamik (DPD) solch einen Entwicklungsprozess unterstiitzen und
realistische Problemstellungen der Mikrofluidik 16sen kann. Im 7Teil I dieser
Arbeit werden die Besonderheiten des gewéhlten partikelbasierten Simulati-
onsansatzes, die Definition addquater Randbedingungen und die Simulation
aggregierender Partikel behandelt. Teil II beschreibt neben dem Parallelisie-
rungsansatz und der Performanz des entwickelten Simulationscodes auch die
Vorteile neu entwickelter Algorithmen zur effizienten Behandlung heterogener
Systeme, bestehend aus unterschiedlichen Objektarten und Fliissigkeiten. Da
DPD Raum fiir Interpretationen lidsst und viele Autoren diese Methode zur
Losung unterschiedlichster Problemstellungen eingesetzt haben, wird zunéchst
in Kapitel 1 ein Uberblick iiber grundlegende Literatur gegeben.

Teil I behandelt in Kapitel 2 die theoretischen Grundlagen der DPD zur Be-
schreibung der Dynamik dissipativer Partikel. AnschlieBend werden Erwei-
terungen des urspriinglichen Ansatzes gezeigt, welche das hydrodynamische
Verhalten von Fluiden und Kolloidsystemen verbessern. Als zentraler Be-
standteil dieser Arbeit wird die Dynamik beliebig geformter Objekte numerisch
sehr effizient mittels des Quaternionen Ansatzes behandelt. Die Bewegungs-
gleichungen fiir die dissipativen Partikel und Quaternionen werden durch ein
Velocity- Verlet basierendes Integrationsschemata gelost.

In Kapitel 3 wird das hydrodynamische Verhalten in Abh#ngigkeit unterschied-
licher Simulationsparameter und die addquate Anwendung aus der Molekular
Dynamik (MD) bekannter Druckrandbedingungen diskutiert. Beziiglich nu-
merischer Effizienz und Kontrollierbarkeit wurden sowohl die Reflexionsdruck-
randbedingung als auch die Gravitationsmethode untersucht. Die Gravitations-
methode ist eine gute Wahl fiir Simulationen in beliebig geformten Geometrien,
da der Druckgradient nur durch eine Volumenkraft eingestellt werden kann.
Ein Vorteil der Reflexionsrandbedingung ist zwar ihr geringer numerische Auf-
wand, der jedoch durch den Nachteil aufgehoben wird, dass sich ihre Parameter
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Zusammenfassung

nicht direkt auf einen Druck in beliebigen Geometrien abbilden lassen und lasst
einen Einsatz in systematischen Optimierungsprozessen nicht zu.

In Kapitel 4 wird die bei einer maximalen Reynolds Zahl von Re = 5.4 ex-
perimentell beobachtete Aggregation 335 suspendierter 150um groflen Poly-
styrol Kiigelchen mit DPD simuliert. Experiment und Simulation werden
durch die dimensionslosen Zahlen Reynolds Zahl, Peclet Zahl, Mach Zahl und
dem Widerstandsbeiwert fiir sphérische Objekte verglichen. Die Léngenskalen
sind durch einen Faktor 1r. = 30um gekoppelt. Die Peclet Zahl lasst sich
zu Pe =~ 2300 bestimmen und ist ausreichend grof}, dass thermische Bewe-
gungen der Kiigelchen vernachlissigt werden konnen. In einem Bereich der
Reynolds Zahl zwischen 0.0 bis 7.5 stimmt das hydrodynamische Flussprofil
mit numerischen CFD Simulationen und analytische Berechnungen iiberein.
Ebenso stimmt der hydrodynamische Widerstand der simulierten DPD Kiigel-
chen (d = 5r¢) in einem Bereich von 0.1 < Re < 10.0 mit der analytischen
Beschreibung iiberein.

Teil II dieser Arbeit zeigt in Kapitel 5 den auf Gebietszerlegung basieren-
den Parallelisierungsansatz, neue Simulationskonzepte und die Struktur des
Simulationscodes. Die neuen Konzepte der Multi-Species Identification und
Master-Objekte erlauben fiir komplexe Vielkdrper Simulationen eine Vereinfa-
chung des Programmcodes. Das Multi-Species Identification Konzept kodiert
Materialparameter und Indizierungen von Objekten in einen Wert und erlaubt
unabhéngig von der Komplexitidt der Problemstellung eine effiziente Verwal-
tung beider Parameter. Das Master-Objekte Konzept fiir Quaternionen ver-
einfacht die Simulation unterschiedlich geformter Objekte durch eine initiale
Objektdefinition und der anschlieBend Berechnung von lediglich Anderungen
beziiglich dieser Anfangsorientierung.

Abschlieflend zeigt Kapitel 6 die Flexibilitdt des entwickelten Programmcodes
auf unterschiedlichen Plattformen. Diese reichen von einem Opteron Cluster
mit 12 CPUs bis zu einem NEC Xeon Cluster mit 400 CPUs im Vergleich zu
einem Shared Memory System. Auf 64 CPUs erreicht der entwickelte Code ein
lineares Scale-up von nahezu 70% mit ca. 100 Million berechneten Partikeln
und von etwa 74% mit 1.5 Million Partikeln auf 16 CPUs. Ein Speed-up von
185% wurde mit 64 CPUs und 1.5 Million Partikeln gemessen. Die Performanz
ist mit einer zeitabhdngigen Lastbalancierung optimiert, die sowohl fiir Fluid
Partikel als auch fiir beliebig grofie Objekte geeignet ist und unabhingig von
auftretenden Dichteunterschieden arbeitet. Fiir einen getesteten Dichteunter-
schied von p = 1 bis 29 konnte die Simulationsgeschwindigkeit um einen Faktor
14 im Vergleich zu einer dquidistanten Gebietszerlegung erhoht werden.
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Glossary

Parameter Description

Aij Repulsion amplitude for conservative force

a; Acceleration of fluid particle 4

A(q) Matrix of rotation for quaternions

B;; (MDPD)

Cq Drag coefficient

Dygis Diffusion coefficient

e;j Unit vector

F Force

F,; Total force acting on fluid particle ¢

Fg Pairwise conservative force acting between
particle ¢ and j

F?j Pairwise dissipative force acting between par-
ticle ¢ and j

F% Pairwise random force acting between particle
i and j

F% Random force with tensorial structure (FPM)

F?j’t Translational part of dissipative force (FPM)

F?j’“’ Rotational part of dissipative force (FPM)

FB Body force

g Gravitational force

1 Moments of inertia

I Bead flow rate

I; Moments of inertia of fluid particle ¢

Jv Volume flow rate

kp Boltzmann constant

L Characteristic length for dimensional numbers

Continued on next page
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Parameter Description

Lom Angular momentum of the rigid object

m; Mass of a fluid particle 4

M=>"m, Total mass of a rigid object

Ma Mach number

Ny Average number of fluid particles per proces-
sor

N Total number of particles

P Pressure

Dr Reflecting probability of the reflecting bound-
ary method

Pi Linear momentum of fluid particle ¢

Pom Linear momentum of the rigid object

a=(x,n¢0) Quaternion with four parameter x,n,&, ¢

P Pressure tensor

Vp Pressure gradient

Pe Peclet number

re =1 Cutoff distance

rq with rqg < r.
R;, R;

r;

rij

I

Trel

Reow

Cutoff distance (MDPD)

Radius of a spherical particle i, j
Position of fluid particle ¢

Distance between fluid particle ¢ and j
Velocity of fluid particle ¢

Acceleration of fluid particle 4

Relative positions between fluid particles

Position of the center of mass of a rigid object
with respect to the laboratory frame

Matrix of rotation

Reynolds number

Position dependent Reynolds number
Scale-up of a simulation

Speed-up of a simulation

Time

Continued on next page
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Parameter Description

T Temperature

T, Relative torque between particle ¢ and j
(FPM)

T Torque with respect to O

U Characteristic velocity for dimensional num-
bers

U Average velocity for dimensional number

Vi Velocity of fluid particle ¢

Vij Relative velocity between fluid particle ¢ and
J

Vem Velocity of rigid object

X, Y. Z Coordinate axis of the laboratory frame

z, Y, 2 Coordinate axis of the body centered frame

0% Damping constant

A Shear rate

n Shear viscosity

p Density

p Local density (MDPD)

o Amplitude of the random variable &;;

&ij Random variable with Gaussian distribution
and unit variance

w Angular velocity

w; Angular velocity of particle ¢« (FPM)

Q, Angular velocity in quaternion description

P, ¢, 0 Euler angle
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