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Kurzfassung

Mischprozesse sind fur die chemische Verfahrenstechnik von grof3er Bedeutung. Der Einsatz von Mikroreak-
toren bietet eine Vielzahl von Vorteilen, u.a.: hohere Effizienz, Verkirzung der Mischdauer und thermisch genau
kontrollierbare Bedingungen. Das genaue Versténdnis von Mischprozessen spielt bei der Vorgabe optimaler Re-
aktionsbedingungen eine zentrale Rolle, insbesondere wenn die charakteristische Mischdauer aufgrund stark un-
terschiedlicher Eigenschaften der Reaktanden erschwert wird, wie etwa bei stark unterschiedlichen Viskositéten.
In diesem Beitrag diskutieren wir die Kompaktmodellierung von Mischprozessen als Ansatz hin zur Beschrei-
bung von Mikroreaktoren auf Systemebene: ein Mischer soll letztendlich durch den Einsatz von Netzwerksimula-
tionen zuganglich werden. Dies ermdglicht die Beschreibung komplexer Systeme durch eine bis zu 10000-fach
schnellere Simulation. Ein zentraler Punkt hierbei ist die Einteilung von Mischprozessen in systematische, modu-
lare Operationen, die in unserem Ansatz durch getrennte, kompatible fluidische Bauteile realisiert sind. Die Mo-
dellierung von Mischprozessen im laminaren Regime l&sst sich somit auf eine analytische Beschreibung fur die

relevanten Parameter wie z.B. Diffusionszeiten und Diffusionsléngen zurtickfthren.

1 Einleitung

Mikrofluidische Systeme bekommen eine stetig
wachsende Bedeutung fur analytische und syntheti-
sche Prozesse in der industriellen Chemie, der Bio-
chemie und den Lebenswissenschaften, wo Vorziige
wie etwa geringer Probenverbrauch oder definierte
Reaktionsbedingungen leichter erzielt werden kénnen
as unter herkdbmmlichen Prozessbedingungen. Ein
hohes Verhdtnis von Oberflache zu Volumen und
damit gute Warmeabfuhr ist VV oraussetzung fur homo-
gen ablaufende, exotherme Reaktionen. Besonders die
Mdoglichkeit zur Systemintegration unter Ausnutzung
standardisierter Prozessablaufe aus der Mikrosystem-
technik ist hervorzuheben. Sie hat zum Konzept des
Lab-on-a-Chip (LOAC) Systems gefiihrt.

Eine befriedigende Beschreibung von LOAC Sys-
temen auf einer angemessenen Abstraktionsebene
bleibt jedoch eine der groften Herausforderungen der
Mikrofluidik. Im Gegensatz zur Mikroelektronik, wo
grofe Schaltkreise durch eine Netzwerksimulation be-
schrieben und letztlich auch entworfen werden kon-
nen, werden die meisten mikrofluidischen Komponen-
ten mit numerisch aufwandigen CFD-Simulationen
analysiert. Am Beispiel eines Mikromischers, der ein
wesentlicher Bestandteil vieler LOAC Systemeist [5],
zeigen wir, wie man den ineffizienten Einsatz nume-
risch intensiver CFD-Simulationen im Fall des lamina-
ren Mischens auf ein Mindestmal? reduzieren kann.

2 M odular es K onzept

Das Konzept, das hier verfolgt wird, kann im we-
sentlichen in drei Schritte unterteilt werden: Erstens
muss ein Satz fluidischer Komponenten definiert wer-
den, die eine begrenzte, aber wohldefinierte Funktion
Ubernehmen. Zweitens missen diese Komponenten
durch eine sorgfdltige Auswahl von CFD-
Simulationen optimiert werden: Es muss die Kompa-

tibilitét einzelner Bauteile untereinander mit den ihnen
zugeschriebenen Funktionen gewahrt werden. Drittens
missen die Einzelfunktionen dann auf analytische
oder empirische Kompaktmodelle abgebildet werden,
die Auskunft Uber die wichtigsten Prozessparameter,
aber auch Hinweise an den Designer geben. Im fol-
genden wird dieser Prozess anhand des Split-and-
Recombine Prinzips fir Mikromischer demonstriert,
indem der Mischvorgang reorganisiert wird.

2.1 Fluidischer Aufbau

Die meisten Mischer sind durch komplexe, meist
durch einen bestimmten Herstellungsprozess bedingte
Geometrien aufgebaut. In dem modularen Ansatz, der
in dieser Arbeit verfolgt wird, teilt man den Misch-
prozessin drei Operationen ein, siehe Bild 1 @): i) Zu-
sammenfihren zweier FlUssigkeitsstrome (combine),
ii) Drehung des Flussprofils um 90° (twist) und iii)
symmetrisches Auseinanderfihren (split).
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Bild1 Split-and-Recombine Prinzip bestehend aus
drei Grundoperationen: combine, twist und split.



Bild 1 b) verdeutlicht, wie das Zusammenwirken
der drei Komponenten einen kompletten Split-and-
Recombine Zyklus ergibt, d.h. Verdopplung der Zahl
der Fluidlamellen. Ein entscheidender Schritt, um eine
analytische Modellierung zu erméglichen, besteht dar-
in, die Lamellen in einem regelméRigen Muster zu er-
halten. Diese Forderung wird dann erfillt, wenn dies
von jeder Komponente am Ein- und Ausgang gewahr-
leistet ist. Durch die Verschaltung wird dabei Sorge
getragen, dass die fluidischen Widersténde mdglichst
symmetrisch sind, siehe Bild 1 b). Das Flussprofil am
Ausgang kann somit so modelliert werden, as seien
die Fluidiamellen in einer Ebene symmetrisch zusam-
mengefihrt worden. Hierdurch vereinfacht sich die
analytische Beschreibung wesentlich.

3 Analytischer Ansatz

Eine analytische Lésung fur die Verteilung multi-
laminarer Stromungen unterschiedlich viskoser Fluide
ist in rechteckigen Geometrien jedoch auch bel sym-
metrischer Verteilung nicht bekannt [3]. Man betrach-
tet daher zunéchst die entsprechende Verteilung eines
Spalts. das Flussprofil in der Mitte eines quadrati-
schen Kanals wird durch das eines Spalts sehr gut ap-
proximiert. Dies ist zugleich auch der Teil des Kanals,
der den héchsten Volumenstrom fihrt. Eine zweite
Vereinfachung besteht darin, die Diffusion bei der
Ermittlung des Flussprofils zu vernachléssigen. Dies
ist im Sinne des S&R-Konzepts: Da die Diffusions-
langen in jedem Schritt halbiert werden, die Diffusi-
onszeiten aber quadratisch mit der Diffusionsldnge
skalieren, erwartet man, dass die Diffusion abrupt in
einer bestimmten Stufe einsetzt und den Mischvor-
gang vervollsténdigt [4]. Die Aufgabe des Kompakt-
modells ist somit, diese Stufe zu ermitteln und die In-
formation als Designhinweis zur Verfligung zu stellen.

3.1 Beschreibung multilaminarer
Sroémungen

Die Navier-Stokes Gleichungen kénnen fir den
hier betrachteten Fall laminarer, voll entwickelter
Strémung in einem Spalt (Bild 2) zur sogenannten
Poisson-Gleichung vereinfacht werden [6].

Bild 2 Multilaminare Strdmung mit zwei Lamellen der
Viskositéten 1 bzw. 1,

Hierbei muss die Verteilung der Lamellendicken
und der Stromungsgeschwindigkeiten aus stlickweise
definierten Losungen gewonnen werden, da die Vis-
kositét von Lamelle zu Lamelle variiert:
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Die unterschiedlichen Gebiete werden durch Grenz-
flachen an den Positionen x; getrennt. An den X
herrscht ein Kréftegleichgewicht zwischen den Scher-
kréften der benachbarten Gebiete [3],
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sowie eine Stetigkeitsbedingung fir die Geschwindig-
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@

=u ©)

Yi linterface Yist linterface

Bild 3 zeigt die analytische Lsung des Flussprofils

u mit zwei Lamellen fur ein Viskositétsverhdltnis 3 =
m/n, =10 im Vergleich zur entsprechenden CFD-
Simulation. Das Modell beschreibt die hydrodynami-
sche Aufweitung der hochviskosen Phase und somit
die Diffusionsldngen sehr genau.

0016 ! Modell
PO ' _CFD-Sim,
é;‘ 0.012- |
£ |
‘;>'0.008- “/ i
0.004 /;iederviskosei hochviskose
| Phase | Phase \
0.0004 r - . r )
0 100 200 300 400 500

x[um]
Bild 3 Vergleich des Flussprofils zwischen CFD-
Simulation und analytischem Modell fur ein Viskosi-
tatsverhdltnis B=10 bei gleichen Volumenstrémen in
jeder Phase.

3.2 Relevante GrolRen des
Kompaktmodells

Die Ldsung von Gleichungen (1-3) liefert die wesent-
lichen Grof3en, um den Mischprozess zu beschreiben.
Nimmt man den Diffusionskoeffizienten D; und die
Kanallangen |, als Eingangsparameter, so beschreibt
das Modell den fluidischen Widerstand, die Diffusi-
ondéangen lp; als Schatzwert fir die Lamellenbreite
und die mittlere Verweildauer |/<u;> in einem gera-
den Kanalabschnitt, wobei <u;> die mittlere Flussge-
schwindigkeit in der Lamelle ist. Der Zeitpunkt, ab
dem die Diffusion im Kanal einsetzt, kann dann durch
die Fourier Zahl Fo abgeschétzt werden.
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Ist der Wert grofRer 1, so ist die Diffusionszeit grofier
as die Verweildauer im Kanal. Gleichungen (1-3)
konnen durch den Netzwerksimulator unter der An-
nahme geldst werden, dass in dem Kanal ein stiick-
weise parabolisches  Geschwindigkeitsprofil  u
herrscht. Die Randbedingungen werden durch die Ub-
lichen ,,no dip* Randbedingung u = 0 an den Kanal-
wanden vervollstandigt. Das sich ergebende implizite
Gleichungssystem liefert als Losung die Lage der
Grenzflachen x; ,den Druckabfall Ap und die Fluss-

rate ¢.
Ap : R_l(nl’ 772 ' d’ Xi,interface) = ¢ (5)

4.  Implementierung des
Kompaktmodells

Die Lésung des Gleichungssystems (5) wurde als
Kompaktmodell in der Hardwarebeschreibungs-
sprache VHDL-AMS implementiert, wobei als Ent-
wicklungsumgebung SMASH 5.2.0 der Firma Dolphin
Integration verwendet wurde. Das analytische Modell
wurde mit CFD-Simulationen (ACE+ ESI Group) va
lidiert, sowohl fir die Spaltgeometrie als auch die
guadratische Kanalgeometrie wurden Strémungspro-
fil, Lamellenverteilung und Druckabfall ermittelt.

4.1  NumerischeValidierung

Da das implizite Gleichungssystem (5) mehrdeuti-
ge Losungen besitzt, wurde ein auf das Problem ange-
passter Algorithmus entwickelt, der von einer bekann-
ten physikalischen Ldsung durch stetige Variation a-
ler Parameter ein Wechseln in einen anderen
Ldsungszweig verhindert. Um beispielsweise das Vis-
kositétsverhdltnis B = /7, einzustellen, wurde 7,
kontinuierlich, von B = 1 (symmetrische Lamellen-
verteilung zwingend) hin zum Endwert veréndert. B
wird dabei formal als parametrisch von der Simulati-
onszeit abhéngig gesehen.
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Bild 4 Netzwerksimulation des Split-and-Recombine
Mischers fir ein Viskositétsverhdtnis f=4. Darge-
stellt ist die Lage der Phasengrenzen im Zulauf und
am Auslass (1u entspricht 1 um, Ou entspricht der
linken und 500 u der rechten Kanalwand).

Esist so auch méglich, sich zeitlich &ndernde Viskosi-
téten zu emulieren, beispielsweise bei einer Tempera-
turerhéhung im Laufe einer Reaktion. Die numerische
Stabilitét des Algorithmus wurde fur einen weiten Pea-
rameterbereich bis zu einem Viskositétsverhaltnis
1:20 getestet. Das analytische Modell wurde mit CFD-
Simulationen eines rechteckigen Kanalquerschnitts
verglichen.

Bild 5 CFD-Simulation fur ein Viskositatsverhédtnis
B =10.

Bild 5 zeigt, dass im Gegensatz zu einer Spalt-
stromung die Grenzfldche zwischen zwei benachbar-
ten Fluidlamellen charakteristisch gekrimmt ist [5].
Dieser Effekt beeinflusst die hydrodynamische Auf-
weitung in Kandlen mit endlichem Aspektverhdtnis
und somit auch die Giite des Modells.
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Bild 6 Vergleich zwischen CFD-Simulationen und a

nalytischem Modell fir die Position x der Fuid-
grenzflachen.

Bild 6 zeigt die Positionen der Grenzflachen in
Abhangigkeit von einem steigenden Viskositétsver-
héltnis . Das Modell beschreibt die zunehmende A-
symmetrie des Stromungsprofils fir steigende . Um
das Modell auf geometrische Strukturen mit quadrati-
schem Querschnitt anzupassen, wurde aus den Simula-
tionen eine Geometriekonstante ermittelt, die mit der
fur den Fall einer Einphasenstromung tbereinstimmt
[11]:

Apsquare ~ 2 4
APy,
Der Druckabfal Ap wurde im Modell entspre-

chend mit y skaliert. Der Vergleich ist in Bild 7 darge-
stellt.

r= (6)
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Bild 7 Druckabfall fur einen Kanal mit rechteckigem
Querschnitt.

Der Vergleich zwischen dem Kompaktmodell und
der CFD-Simulation in Abhangigkeit vom Viskosi-
tétsverhdltnis zeigt eine gute Ubereinstimmung. Le-
diglich eine sehr schwache Abhangigkeit des Geomet-
riefaktorsy vom Viskositétsverhdtnis B ist zu sehen,
s0 dass man yin guter Naherung als konstant anneh-
men kann.

B. Experimente

Das Kompaktmodell wurde experimentell mit
Wasser-Glycerinmischungen charakterisiert. Die flui-
dischen Strukturen, die zur experimentellen Charakte-
risierung verwendet wurden (200um bzw. 500um late-
rale Groéle), wurden mittels eines Rapid Prototyping
Verfahrens (SU-8/PDMS) hergestellt.

Die Kanalstrukturen wurden in einer PMMA-
Halterung integriert, um sie von auf3en fluidisch kon-
taktieren zu kénnen. Um das Laminationsmuster eines
Auslasskanals moglichst einfach charakterisieren zu
kénnen, wurde eine symmetrische, verzweigte Ein-
|assstruktur verwendet (Bild 8).

Bild 8 Interdigitale Einlassstruktur zur Erzeugung ei-
nes regelmaldigen Laminationsmusters.

Zur optischen Messung diente ein Standard-
mikroskop (Zeiss Axio Phot). Zur Visualisierung wur-
de das jeweils hoherviskose Fluid mit Tinte einge-
farbt. Die Abweichung zwischen den numerischen Er-
gebnissen und den Experimenten betrégt sowohl fur
CFD-Simulation a's auch Netzwerksimulation weniger
als10 % (Bild 9).

N ETZWEIiK NETZWERK
Bild 9 Laminationsmuster eines multilaminaren Flus-
ses fur ein Viskositétsverhaltnis B~27.

6 Zusammenfassung

Zusammengefasst zeigen die Ergebnisse, dass es
trotz der Komplexitét von Mischprozessen prinzipiell
maoglich ist, Kompaktmodelle fir elementare Bauele-
mente zu entwickeln, die zur Analyse auf Systemebe-
ne geeignet sind. Dies ermoglicht die Beschreibung
komplexer Systeme durch eine bis zu 10000-fach
schnellere Simulation. Der entscheidende Ansatz hier-
zu liegt in der systematischen Einteilung des Misch-
vorgangs in Uberschaubare, definierte Teilprozesse.
Dies wurde hier am Beispid eines Split-and-
Recombinevorgangs aufgezeigt. Die Beschreibung des
Stromungsprofils und des Mischfortschritts konnte
letztlich auf die Verhdltnisse in geraden, quadrati-
schen Kanalsegmenten zuriickgefuhrt werden. Auf
dieser Basis wurde ein Kompaktmodell implementiert,
das den fluidischen Widerstand, das Strémungsprofil
und Diffusionsléngen abschétzt.
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