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OZET

Gelisen hesaplama kapasiteleriyle birlikte Molekiiler Dinamik (MD) simiilasyonlari,
mikro ve nano dlgekteki akis problemlerinin ¢oziimiinde giderek daha 6nemli bir arag
haline gelmistir. Geleneksel akigkanlar dinamigi yontemleri, Navier-Stokes
denklemleri gibi siireklilik varsayimlarina dayansa da bu yontemler mikro ve nano
Olcekteki sinir tabaka etkilerini ve molekiiler diizeydeki karmasik stiregleri tam olarak
yansitamayabilir. Siirekli ortam kabulii, kayma/kaymazlik sinir sartlari, sabit akiskan
ozellikleri gibi varsayimlar, kiiciik olgeklerde fiziksel gerceklikten uzaklasabilir. Bu
baglamda MD simiilasyonlari, molekiiller arasi carpismalar, enerji-momentum
transferleri gibi atomik diizeydeki etkilesimleri modelleme yetenekleriyle one
¢ikmaktadir.

Bu tezde, MD simiilasyonlarinin mikro ve nano Olcekteki akis problemlerine
uygulanabilirligi ayrintili olarak incelenmistir. Calisma, 06zellikle Couette ve
Poiseuille akislari, sok tiipleri ve firca kegesi sistemlerine odaklanmistir. Couette ve
Poiseuille akiglar1 similasyonlari, farkli Knudsen ve Mach sayilarinda
gerceklestirilmis ve nano 6lgekteki gaz dinamigi problemleri hakkinda 6nemli veriler
sunulmustur. Bu siiregte, duvar hizlari, sicakliklar ve basing gradyanlar1 gibi
parametrelerin gazin molekiiler diizeydeki davranislarina etkileri analiz edilmistir.
Ayrica, gaz molekiillerinin sikistirilabilirlik 6zellikleri dikkate alinarak, ses alt,
transonik ve siipersonik rejimlerde kapsamli bir analiz gergeklestirilmistir. Sok
tiiplerine yonelik calismalarda ise, sok dalgalarinin gazlarin dinamik ve termodinamik
ozelliklerine etkileri molekiiler diizeyde incelenmistir. Farkli gaz tiirleri, 6rnegin
helyum ve argon, ile bunlarin karisimlart i¢in enerji ve yogunluk profillerindeki
degisimler degerlendirilmistir. Bu analizlerde, gazlarin ses hizlarinin dlciilmesi ve
enerji aktarim mekanizmalarinin teorik hesaplamalarla karsilastirilmasi, MD
simiilasyonlarin  bu sistemlerdeki gliciinii ortaya koymustur. Firca kegesi
sistemlerine yonelik incelemelerde, doner ve sabit bilesenler arasindaki sizintiy1 en aza
indirmeyi hedefleyen bu elemanlar, molekiiler seviyede analiz edilmistir. Rotor
hizlarimin ve basing farklarinin molekiiler yogunluk, basing ve enerji birikimi
tizerindeki etkileri detayli bir sekilde degerlendirilmis ve bu sistemlerin muhendislik
uygulamalarinda performansini artirmaya yonelik degerli bilgiler elde edilmistir. Bu
siiregte, MD simiilasyonlarinin paralellestirilmesi i¢cin modern paralel hesaplama
teknikleri kullanilmis ve bu sayede molekiiler diizeydeki hesaplamalarin hizini ve
verimliligini artirmada 6nemli ilerlemeler kaydedilmistir. 1.600 hiicre ve 27 is
parcacigtyla yapilan ¢aligmalarda 4,85 hizlanma faktorii elde edilmis, ancak hiicre ve
1 parcacigl sayilarindaki artisin veri transferini artirarak performans: simirladig
gozlemlenmistir. Bu nedenle, optimum performansin saglanmasi i¢in parametrelerin
dikkatlice dengelenmesi gerektigi sonucuna ulasilmistir.

Bu calisma, MD simiilasyonlarinin mikro ve nano Olgekteki akis problemlerini
anlamadaki kritik roliinii ve hesaplama avantajlarin1 ortaya koymustur.
Simiilasyonlarin, sinir tabaka etkileri ve molekiiler diizeydeki karmasik siirecler gibi
geleneksel yontemlerin 6tesindeki problemlere ¢6ziim sundugu goriilmiistiir. Paralel
hesaplama teknikleriyle verimlilik artis1 saglanmis ve bu yontemlerin biiyiik 6lgekli
bilimsel simiilasyonlarda etkili bir sekilde uygulanabilecegi gdsterilmistir.

Anahtar Kelimeler: Molekiiler dinamik; Couette akisi; basing¢ gradyani; sok
tiipii; firca kece; paralel programlama



ABSTRACT

As computational capabilities increase, Molecular Dynamics (MD) simulations have
become a crucial tool in solving flow problems at micro and nano scales. While
traditional fluid dynamics methods rely on continuum-based approaches such as the
Navier-Stokes equations, these approaches often fail to accurately represent boundary
layer effects and molecular-level processes at these scales. Assumptions such as the
continuum hypothesis, slip/no-slip boundary conditions, isothermal models, and
constant fluid properties may deviate from physical reality in small-scale systems.

This thesis provides a comprehensive examination of the applicability of MD
simulations to micro- and nanoscale flow problems, focusing on Couette and
Poiseuille flows, shock tubes, and brush seal systems. In the simulations of Couette
and Poiseuille flows, simulations were conducted across various Knudsen and Mach
numbers, providing significant insights into nanoscale gas dynamics problems.

Parameters such as wall velocities, temperatures, and pressure gradients were analyzed
for their effects on the molecular behavior of gases. Additionally, compressibility
effects of gas molecules were studied in subsonic, transonic, and supersonic regimes,
offering a detailed assessment.

In the studies on shock tubes, the effects of shock waves on the dynamic and
thermodynamic properties of gases were investigated at the molecular level. Various
gas types, such as helium and argon, and their mixtures were analyzed to evaluate
changes in energy and density profiles. These studies demonstrated the power of MD
simulations by comparing measured speeds of sound and energy transfer mechanisms
with theoretical predictions.

The examination of brush seal systems, which aim to minimize leakage between
rotating and stationary components, involved molecular-level analyses. The effects of
rotor speeds and pressure differences on molecular density, pressure, and energy
accumulation were explored, yielding valuable insights for improving performance in
engineering applications.

Modern parallel computing techniques were employed to parallelize MD simulations,
significantly enhancing the speed and efficiency of molecular-level computations.
With 1,600 cells and 27 threads, a speedup factor of 4.85 was achieved. However, it
was observed that increasing the number of cells and threads resulted in higher data
transfer overhead, limiting performance. Consequently, the study concludes that
careful balancing of parameters is essential for achieving optimal performance.

This work highlights the critical role and computational advantages of MD simulations
in understanding micro- and nanoscale flow dynamics. By providing solutions to
problems beyond the reach of traditional methods, such as boundary layer effects and
molecular-scale processes, MD simulations have proven to be a powerful tool.
Furthermore, the use of parallel computing has demonstrated significant efficiency
gains, showcasing the effectiveness of these methods in large-scale scientific
simulations.

Keywords: Molecular dynamics; Couette flow; pressure gradient; shock tube;
brush seal; parallel programming
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1. GIRIS

Molekdiler dinamik (MD) simiilasyonlari, molekiillerin ve malzemelerin atomik ve
molekiiler diizeydeki davraniglarini ve etkilesimlerini inceleyebilme kapasitesi
nedeniyle c¢esitli bilim ve miihendislik arastirmalarinda genis bir uygulama alani
bulmaktadir. Bu yontem, 6zellikle mikro ve nano elektromekanik sistemler (MEMS
ve NEMS) gibi yenilik¢i teknolojilerdeki hizli gelismeler dogrultusunda kritik bir arag
haline gelmistir. MEMS ve NEMS’in son yillarda gosterdigi hizli ilerlemeler,
biyomedikal cihazlardan enerji sistemlerine kadar genis bir yelpazede yeni
uygulamalarin dogmasina olanak saglamistir [1]-[4]. Mikro cihazlarin, 6rnegin mikro
valfler, pompalar ve tiirbinlerin, gelistirilmesi ve isletilmesinde gaz akiglarinin
anlasilmasi bilylik 6nem tasimaktadir [5]-[7]. Ancak, nano-kanal akislarini temsil
eden sayisal yontemlerin yetersizligi ve deneysel calismalarin yiiksek maliyet ve
teknik zorluklar icermesi, MD simiilasyonlarini bu alanlarda vazgegilmez bir yontem
haline getirmistir [8]. MD simiilasyonlari, gaz molekiillerinin karmasik davranislarini
atomik diizeyde inceleme imkani sunarak mikro ve nano Ol¢ekteki gaz dinamigi
problemlerine ¢oziim getirmektedir [4]. Ayrica, bu yontem sayesinde, akiskanlarin
diflizyon, 1s1 transferi ve viskozite gibi 6zellikleri detayli olarak analiz edilmekte, bu
analizler mikroakiskan cihazlarin tasarimi ve optimizasyonu i¢in Onemli bilgiler

saglamaktadir [9], [10].

MD simiilasyonlari, 6zellikle mikro ve nano Olgekteki karmasik fiziksel siireclerin
anlasilmas1 ve modellenmesi i¢in etkin bir yontem sunmaktadir. Bu simiilasyonlar,
makroskobik davraniglart atomik diizeydeki olaylarla iliskilendirme yetenegi
sayesinde, fiziksel ve kimyasal siire¢lerin daha ayrintili analizine olanak tanimaktadir.
Ornegin, gaz molekiillerinin duvarlarla veya diger molekiillerle etkilesimleri sirasinda
enerji ve momentum transferleri, MD simiilasyonlar1 kullanilarak incelenebilmekte ve
bu sayede, siir tabaka fenomenleri, yiizey etkilesimleri ve 1s1 transfer siiregleri

hakkinda derinlemesine bilgi saglanmaktadir [11], [12].

MD simiilasyonlarmin bir diger Onemli avantaji, deneysel yontemlerin teknik
siirlamalarini ve maliyetlerini agabilmesidir. Bu simiilasyonlar, 6zellikle nano-kanal
akiglar1 gibi yiiksek ¢oziiniirliik gerektiren durumlarda, deneylerle elde edilmesi giic

verilerin analizi igin giiglii bir aractir. Atomik diizeydeki ayrintilar1 yakalayabilmesi,
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bu yontemi, sivi ve gaz molekiillerinin davraniglarini anlamada ve bu bilgileri
teknolojik uygulamalara aktarmada vazgegilmez kilmaktadir. Ornegin, molekiiller
arast etkilesimlerin diflizyon katsayis1 lizerindeki etkisi ya da nanodlgekteki
akigkanlarin termofiziksel oOzelliklerindeki degisimler, MD simiilasyonlariyla

giivenilir sekilde incelenebilir [13], [14].

Endiistriyel uygulamalar agisindan bakildiginda, MD simiilasyonlari, malzeme bilimi,
biyomedikal miihendislik ve enerji sistemleri gibi bir¢ok alanda tasarim siireclerini
desteklemektedir [15]. Ozellikle kimyasal reaksiyonlar ve akiskan karisimlari gibi
hassas stireclerin modellenmesinde, bu yontem hem verimlilik artis1 saglar hem de
sistemlerin performansini optimize etmek i¢in gereken bilimsel bilgiyi sunmaktadir
[16]. Ayrica, nano diizeydeki malzeme davraniglarinin incelenmesi, yeni nesil yiiksek
performansh mikro cihazlarin gelistirilmesi i¢in énemli bir rol oynamaktadir [17],
[18].

Seyreltilmis gaz rejimlerinde (6rnegin, diisiik basing, yiiksek irtifa, atmosfere yeniden
girig, vakum sistemleri ve hipersonik uguslar), geleneksel siireklilik temelli akigkanlar
dinamigi modellerinin yetersiz kaldigi durumlarda MD simiilasyonlar1 énemli bir
¢coziim sunmaktadir [19], [20]. Bu yoOntem, gaz molekiillerinin kati yiizeylerle
etkilesimlerinden kaynaklanan sinir kosullarini ayrintili bir sekilde inceleyerek, nano
Ol¢ekli cihazlar, malzeme bilimi, kataliz ve yiizey reaksiyonlar: gibi alanlarda kritik
bilgiler saglar [21], [22]. Sinir etkilerinin akis davranisi {izerindeki belirgin etkisi
dikkate alindiginda, MD simiilasyonlar1 bu tiir siire¢lerin incelenmesinde hem teorik

anlayisa hem de pratik uygulamalara degerli katkilar sunmaktadir [23].

Gazlarin molekiiler dlgekteki hareketlerini anlamak i¢in, kinetik gaz teorisi, fizik
biliminin temel ilkelerinden biridir. Bu teori, gazlarin sicaklik, basing ve hacim gibi
makroskobik 0Ozelliklerini, molekiiler bilesim ve hareketlere dayali olarak
aciklamaktadir. Kinetik teori, gazlar birbirleriyle siirekli etkilesimde olan parcacik
topluluklart olarak ele almaktadir [24], [25]. Bu yaklasimin temel matematiksel
gergevesi, gazlarin davranigii tanimlayan Maxwell-Boltzmann denklemi ile
olusturulmustur [26], [27]. Tasima olaylarinin daha kapsamli bir ¢dziimiinii saglamak
icin Chapman-Enskog yaklasimi gelistirilmis ve bu yaklasimin uygulamalari genis bir
alanda kendine yer bulmustur [28], [29].



MD similasyonu [30] ve Direkt Simulasyon Monte Carlo (DSMC) [20], gazlarin
kinetik teorisine dayanan iki temel yontemdir. MD, molekiiller arasi etkilesimleri ve
carpismalar1 ayrintili bir sekilde modelleyerek daha ger¢ekci ve dogru sonuglar
saglarken, DSMC, molekiiler ¢arpigsmalara dayali olasiliksal bir yaklasima sahiptir
[31], [32]. MD yo6ntemi, tiim garpismalari ele aldigi i¢in daha fazla hesaplama kaynagi
gerektirirken, DSMC, daha diisiik hesaplama maliyeti ile biiyiik 6lgekli sistemlerde
hizli ¢6ziimler sunar [33]. Bu iki yontem, farkli Olgeklerde ve karmasiklik

seviyelerinde gaz akislarinin analizinde tamamlayici roller tistlenmektedir.

Akis problemlerinin ¢éziimiinde siklikla kullanilan sayisal ve analitik yaklagimlar,
bazi varsayimlara dayanmaktadir. Siirekli ortam varsayimi, sabit akigkan 6zellikleri,
iki boyutlu (2B) yaklasimlar, ampirik viskozite modelleri, daimilik, Newtonyenlik
veya Viskoz olmayan akiskan modelleri ve izotermal ortam gibi varsayimlar,
makroskobik diizeyde genellikle makul sonuglar vermektedir [34], [35]. Ancak bu
varsayimlar, mikro ve nano diizeyde yeterli olmayabilir ve 6nemli hatalara yol acabilir.
Ornegin, nano dlgekte gazlarm molekiiler etkilesimleri, geleneksel varsayimlarin
Otesinde daha karmasik davraniglar sergilemektedir. MD simiilasyonlari, bu tiir makro
Olcekli varsayimlara gerek duymadan mikro ve nano Olgekteki karmagsik fiziksel
stirecleri dogrudan modelleyebilir. Hatta bazi durumlarda bu varsayimlart yapmak
teknik olarak imkansizdir, clinkii MD, molekiiler diizeydeki dinamikleri ve
etkilesimleri tam anlamiyla hesaplayabilen bir yontemdir [36]. Bu ozellikleri
sayesinde MD, nano-kanal akislarindan yiizey-gaz etkilesimlerine kadar bir¢ok alanda
ayrintilt bir ¢oziim saglamaktadir [37], [38].

Gilinlimiizde, bilgisayarlarin artan hesaplama kapasiteleri sayesinde, gaz akisi
problemlerinin ¢6ziimiinde MD simiilasyonlari, bilim insanlarinin dikkatini giderek
daha fazla gekmektedir [39]-[42]. MD simiilasyonlari, molekiiler diizeydeki detaylari
dogru bir sekilde modelleyebilme kabiliyetiyle akiskanlar dinamigi arastirmalarinda
onemli bir ara¢ haline gelmistir. Bu tiir simiilasyonlarda molekiil sayisinin artirilmasi,
molekiiler etkilesimlerin daha genis bir dlgekte dogru sekilde modellenmesi i¢in
gereklidir. Ancak, simiilasyonlarda molekiil sayisinin artirilmasi ve bu yolla Knudsen
sayisinin (Kn) azaltilmasi, yiiksek hesaplama maliyetleri nedeniyle halen énemli bir
zorluk teskil etmektedir. Knudsen sayisinin yiiksek oldugu rejimlerde ise, molekiler
etkilesimler baskindir ve bu nedenle akisin dogru modellenmesi igin MD
simiilasyonlart kullanilabilmektedir. Bu hesaplama sinirlamalarin1 agmak ve daha
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blyuk sistemlerde molekiler diuzeyde analiz yapabilmek icin sert kiire modeli siklikla
tercih edilmektedir [26], [27]. Sert kiire modeli, gaz molekiillerini kat1 kiireler olarak
kabul ederek, molekiiller arasindaki ¢arpisma ve hareketleri matematiksel bir ¢erceve
icinde modelleme imkan1 sunmaktadir. Bu model, 6zellikle diisiik yogunluklu gaz
ortamlarinda molekiiller arasindaki etkilesimleri temsil edebilmesi sayesinde MD
simiilasyonlarinda yaygin bir sekilde kullanilmaktadir [28]. Ayrica, sert kiire modeli,
molekiler hareketleri ve ¢arpigsmalar1 hesaplama agisindan basitlestirilmis bir yontem
sunarak hesaplama maliyetlerini diisiirmekte ve daha genis Olcekli sistemlerin

modellenmesine olanak tanimaktadir.

Knudsen sayisi, MD simiilasyonlarinda gaz hareketlerini tanimlamak igin kritik bir
parametredir. MD simiilasyonlari, hem diisiik Knudsen sayilar1 (stireklilik yaklagimi
icin Kn < 0.01) hem de yiiksek Knudsen sayilari (nano kanallar ve seyreltilmis gazlar
gibi rejimler) i¢in giivenilir ¢o6ziimler sunmaktadir. Diisiik Knudsen sayilarinda, gaz
molekiillerinin ortalama serbest yolu akis alaninin karakteristik boyutuna kiyasla
oldukca kuguktir. Bu kosullar altinda gaz davranisi, stireklilik akigina benzer hale gelir
ve Navier-Stokes denklemleri gibi streklilik temelli modeller gaz hareketini iyi bir

sekilde tanimlamak i¢in yeterli olmaktadir.

Knudsen sayisi arttik¢a, gazin davranisi, ortalama serbest yolun karakteristik uzunluk
Olcegine benzer veya daha biiyiikk hale geldigi seyrek akisa dogru kayar. Farkli
Knudsen sayist rejimlerinin kapsami ve bu rejimlerde kullanilan modelleme

yaklagimlar1 Sekil 1.1°de 6zetlenmistir.

Euler denklemleri

Navier-Stokes-Fourier Denklemleri

Hiz kaymasi yok Hiz kaymasi ve sicaklik
Sicaklik sigramasi yok sigramasi var

Boltzmann Denklemleri Garpismasiz Bottzmann
Denklemleri

0« Kn 1073 1071 10! Kn —w

Sekil 1.1: Knudsen sayisina gore akis rejimleri.



Bu gegis siirecinde, siireklilik varsayimlari yetersiz kalir ve gazin molekiiler diizeydeki
ozelliklerini dogru sekilde modellemek i¢cin MD simiilasyonlar1 daha etkili bir yontem
sunar. Ozellikle sikistirilabilir akislar icin MD simiilasyonlar1, gazin molekiiler
seviyede sikistirilabilirlik  6zelliklerini agik¢a modelleyerek, Navier-Stokes
denklemlerinden daha kapsamli ve dogru sonuglar saglamaktadir [43]. Bu arastirmada
kullanilan molekiiler diizeyde analiz, sikistirilabilir akislarin dinamiklerini daha dogru
bir sekilde yakalamay1 ve sikistirilabilirligin akis davranisina olan etkilerini daha

derinlemesine anlamay1 hedeflemektedir.

Bu calismada, gaz akigkanlarinda karsilasilan ¢esitli akis problemlerinin MD
simiilasyonlar1 ile ¢6ziilmesi amaglanmaktadir. Simiilasyonlarda kullanilan gazin tiirii
ve safligi, arastirmanin ihtiyaglarina gore degistirilebilmekte ve zamana bagli, iic
boyutlu, sikistirilabilir akiskanlar dinamigi analizleri gerceklestirilmistir. Calismada,
¢ok hiicreli MD simiilasyonu yontemi benimsenmistir. Bu yontem, hesaplama alanini
daha kucuk hicrelere bolerek hesaplama maliyetlerini azaltmakta ve daha verimli
simulasyonlar yapilmasini saglamaktadir. Bu kapsamda ele alinan ilk analiz, Couette
ve Poiseuille akislarinin incelenmesi olmustur. Tek atomlu bir gaz i¢in tasarlanan
simiilasyonlarda, Couette ve Poiseuille akislarinin MD simiilasyonlari, ¢ok hiicreli sert
kire yontemi kullanilarak gergeklestirilmistir. Bu simiilasyonlarda, gazin akis
ozelliklerine etki eden cesitli parametrelerin dinamik etkilerini incelemek amaciyla,
duvar hizlari, basing gradyanlar1 ve duvar sicakliklari birlikte degerlendirilmistir. Bu
yaklagim, gaz molekiillerinin molekiiler diizeyde davraniglarini daha iyi anlamak ve
ozellikle nano Olcekli kanallarda gaz dinamigi problemlerine dair ayrintili bilgiler
sunmak i¢in tasarlanmistir. Nano kanallarda gerceklestirilen bu simiilasyonlar, ses alti,
transonik ve supersonik hiz rejimlerine ulagarak genis bir hiz araliginda analiz yapma
imkani sunmustur. Gazlarin molekiiler seviyedeki davraniglarin1 anlamak amaciyla,
Couette akis1 ve Poiseuille akis1 gibi temel akis yapilarina dayali MD simiilasyonlar
siklikla kullanilmaktadir [44]-[49]. Couette akisi, gaz molekiillerinin kayma
gerilmelerine verdigi tepkiyi incelemek i¢in uygun bir ortam sunar ve iki paralel plaka
arasinda olusan kayma hareketiyle karakterize edilir. Bu yapi, gazlarin kayma
gerilmesi altinda nasil davrandigini molekiiler diizeyde incelemek i¢in oldukca
elveriglidir. Poiseuille akisi ise bir tiipiin uzunlugu boyunca var olan ve bu basing

gradyani nedeniyle akis1 yonlendiren bir basing farki (AP) ile ifade edilir.



Bir problemde sikistirilamazlik s6z konusu oldugunda, problemin analitik ¢oziimleri
genellikle daha basit ve dogrudan elde edilebilir [23]. Literatiirde tanimlanan MD
simiilasyonlarinin ¢ogu, dncelikle basingtan kaynaklanan akislardan ziyade ivmelenen
bir cisim kuvvetinin neden oldugu akislari arastirmaktadir. [50]-[53]. Bu egilim,
simiilasyon alan1 i¢inde basing gradyani olusturamayan periyodik sinir kosullarinin
yaygin olarak kullanilmasindan kaynaklanmaktadir. Periyodik sinir kosullari, basing
farkliliklarinin etkisini modellemede sinirli kalmakta ve dolayisiyla bu tiir akislarin

detayl bir sekilde incelenmesini zorlagtirmaktadir.

Bu smirlamalarin tistesinden gelmek igin literatiirde basing farkliliklarinin neden
oldugu akislar1 olusturmak amaciyla ¢esitli yenilik¢i yontemler gelistirilmistir.
Ornegin, bir ¢alismada, hesaplama alaninin giris ve ¢ikis bdlgelerine iki sabit duvar
yerlestirilmis ve bu duvarlara dis kuvvetler uygulanarak basing farki olusturulmustur
[54]. Bir baska ¢alismada, molekiillerin tek yonlii hareketine izin verilmis ve sisteme
diger yonden gelen molekiiller belirli bir olasilikla elastik olarak yansitilarak
simiilasyon dengesi saglanmistir [55]. Bunun yani sira, baska bir yaklasimda,
simiilasyon alanina giren ve cikan molekiiller arasindaki kare hiz farkinin sabit

tutuldugu bir yontem uygulanmustir [56].

Bu caligmada Poiseuille akiginda, molekiiler kiitledeki degisimin uygulanan basing
gradyanlarina bagimliligini ortadan kaldiran bir yogunluk farklilagtirma algoritmasi
kullanilmistir. Bu yaklasim ayni zamanda literatiirdeki bir¢ok Poiseuille akis
calismasinda oldugu gibi 6zel bir termostatik islemin uygulanmasindan kaginmamizi
saglamistir [57]-[59]. Basing farki olusturmak igin, periyodik sinir kosuluna sahip 6zel
bir membran kullanilmig ve bu membrandan molekillerin tek yonlu hareketine izin
verilirken, kars1 yonden yaklagan molekiiller, belirli bir olasilikla elastik olarak geri
yansitilmistir. Bu sayede, sistem i¢inde dinamik bir denge kurulmus ve gaz akisinin
dogal ozellikleri daha gercekei bir sekilde simiile edilmistir. Simiilasyonlarda diistik
aralik oranlar1 kullanilmis olsa da elde edilen bulgular, uygun 6lceklendirme
kullanilarak benzer Knudsen sayilarina sahip seyrek gaz akislarina genisletilebilir
[60].

Bu calismada gergeklestirilen simiilasyonlar, Couette ve Poiseuille akislarinda
kullanilan belirli Knudsen ve Mach sayilar1 araliklarina odaklanmaktadir: 0.03 <

Kn < 0.14 ve M < 1.7. Bu parametreler, nano 6lgekli akislarda molekiiler diizeydeki



davraniglarin detayl bir sekilde incelenmesine olanak saglamaktadir. Couette akisinda
gaz molekiillerinin kayma gerilmelerine verdigi tepkiler, Poiseuille akisinda ise bir
basing gradyaniyla yonlendirilen gaz akisinin  Gzellikleri  ele  alimmustir.
Simulasyonlarda duvar hizlari, basing gradyanlar1 ve duvar sicakliklart gibi
parametreler birlestirilerek, akisin molekiiler diizeydeki Ozellikleri detayl
incelenmistir. Ayrica, bu simiilasyonlar i¢sel akis davraniglarini gercekei bir sekilde

tasvir eden hiz ve sicaklik profilleri saglamaktadir [61].

Couette ve Poiseuille akislarinin MD simiilasyonlar1 ve bu analizlerin detaylar: Bolim

4’te kapsaml1 bir sekilde sunulmustur.

Bu c¢alismada, bir diger 6zel akis problemi olarak sok tiipleri incelenmistir. Gaz
dinamigi ¢calismalarinda 6nemli bir role sahip olan sok tiipii sistemleri, sok dalgalarinin
dogasin1 anlamak ve bu dalgalarin gazlar ve malzemeler iizerindeki etkilerini
incelemek igin kritik bir aragtirma aracidir. Sok dalgalari, bir ortam boyunca yayilan,
basing, sicaklik ve yogunluk gibi termodinamik 6zelliklerde ani degisikliklere yol agan
giiclii bozulmalar olarak tanimlanir. Sok tiipleri, 6zellikle yiiksek sicaklik, basing ve
hiz rejimlerinde gazlarin dinamik davranislarini analiz etmek i¢in kullanilir. Bu
sistemler, havacilik, uzay miihendisligi, yanma arastirmalar1 ve malzeme bilimi gibi
cesitli disiplinlerde, gaz akiskanlarinin ve malzemelerin asir1 kosullar altindaki

davraniglarini anlamak i¢in degerli veriler sunar.

Bu calismada, MD simiilasyonlar1 sok tiiplerindeki gaz davranislarini molekiiler
diizeyde incelemek icin kullanilmistir. Caligma kapsaminda, sok tliplerinde farkli
gazlarin ses hizlar1 dl¢iilmiis ve bu degerler teorik hesaplamalarla karsilastirilmistir.
Ayrica, sok dalgasi kaynakli enerji ve yogunluk degisimleri, gaz karigimlarinin
molekiiler seviyedeki davranislari ile iliskilendirilerek analiz edilmistir. BolUm 5°te

monatomik saf ve karisim gazlarinin ok tiipii i¢indeki davraniglari incelenmistir.

Bir diger 6zel problem olarak ele alinan firga sizdirmazlik elemanlari, donen ve sabit
bilesenler arasindaki sizintiy1 en aza indirmek i¢in kullanilan, 6zellikle tiirbinler ve
pompalar gibi mithendislik uygulamalarinda yaygin bir sizdirmazlik yontemidir. Bu
elemanlar, yogun bir sekilde diizenlenmis esnek killardan olusarak sizdirmazlik ytizeyi
ile uyum saglar ve yiiksek sicaklik, basing ve hiz rejimlerinde etkili bir performans

sergiler. Geleneksel labirent tipi contalara kiyasla daha iyi sizdirmazlik saglama,



asinmay1 azaltma ve makine verimliligini artirma gibi avantajlar sunan firca contalar,

havacilik, otomotiv ve turbo makineler gibi bir¢ok sektdrde kritik bir 6neme sahiptir.

Bu ¢alismada, firca sizdirmazlik elemanlarinin davranisini mikroskobik diizeyde
incelemek i¢in MD simiilasyonlar1 kullanilmistir. Bu yontemle, firga killarinin
hareketli yiizeylerle ve akigkanlarla olan etkilesimleri ayrintili bir sekilde analiz
edilebilmektedir.  Firga  sizdirmazlik  elemanlarmin  davranislarimin =~ ve
performanslarinin detayli incelemeleri, BOlUm 6’da kapsamli bir sekilde ele alinmustir.
Bu boliimde, farkli rotor hizlari, sicakliklar ve basing gradyanlar1 altinda
simiilasyonlar gerceklestirilmis ve firca killarinin akiskanlarla etkilesimleri analiz

edilmistir.

MD simiilasyonlariin karmasik fiziksel sistemleri anlamada sagladigi detaylh
icgoriler, bu yontemlerin giderek daha bulyilk sistemlere ve daha uzun zaman
Ol¢ceklerine uygulanmasini gerektirmektedir. Ancak, bu tiir simiilasyonlar yogun
hesaplama guci ve biylk veri isleme yetenekleri gerektirdiginden, geleneksel sirali
programlama yaklasimlar1 bu ihtiyaglar1 karsilamakta yetersiz kalmaktadir. Bu
noktada, paralel programlama devreye girerek, MD simiilasyonlarinin

Olceklenebilirligini ve verimliligini artiran kritik bir ¢6ziim sunmaktadir.

Bilimsel hesaplama baglaminda ve ozellikle molekiiler dinamikler gibi alanlarda
paralel programlama, artan hesaplama kapasiteleriyle birlikte daha uygulanabilir hale
gelmigtir. Paralel programlama, arastirmacilarin daha biiylik sistemleri simiile
etmesine, daha uzun simiilasyon siireleri elde etmesine ve sirali programlama
yaklagimlartyla miimkiin olmayan daha karmasik etkilesim modellerini dahil etmesine
olanak tanimaktadir. Bu baglamda, paralel programlamanin temel prensibi, biiyiik ve
karmagik problemleri es zamanli olarak yiiriitiilebilecek daha kiiciik, yonetilebilir
gorevlere aymrmaktir. Bu yaklasim, 6zellikle bilimsel hesaplama, veri analizi ve
simiilasyonlar gibi biliyiik miktarda verilerin islenmesi veya karmagik hesaplamalarin
yapilmast gereken alanlarda biiylik fayda saglamaktadir. Bu yaklasim hem
hesaplamalarin hizlandirilmasini hem de mevcut islem giiciiniin daha verimli

kullanilmasini saglamaktadir.

Paralel programlama, yalnizca merkezi islem birimi (CPU) ile sinirli kalmayip, grafik
islem birimlerinin paralel yapisindan da faydalanarak hesaplama kapasitesini 6nemli

Olciide artirabilir. Bu 6zellik, 6zellikle biiyiik veri kiimelerinin islenmesi, karmasik
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simiilasyonlarin gergeklestirilmesi ve gergek zamanli analizlerin yapilmasi gereken
projelerde Onemli avantajlar sunmaktadir. Bununla birlikte, paralellestirmenin
basarisi, gorevlerin bagimsiz calisabilirligine ve is yiikiiniin islem birimleri arasinda
ne kadar dengeli bir sekilde dagitildigina baglidir. Paralel programlama, gelistiriciler,
arastirmacilar ve bilim insanlari i¢in genis bir kullanim alanm1 sunarak, farkli

disiplinlerde yenilik¢i ¢6ziimlerin temelini olusturmaktadir [62]-[64].

Paralel programlama, gorevlerin farkli diiglimler veya ¢ekirdekler arasinda dagitilarak
es zamanlh yiiriitiilmesini saglayan bir yontemdir. Yiiksek Performanslhi Hesaplama
(HPC) sistemleri baglaminda bir diiglim, bir isletim sisteminin yiiriitilmesinden
sorumlu olan bellek ve islemcileri igeren bagimsiz bir bilgisayar sistemini ifade eder
[65], [66]. Bu sistemlerde kullanilan islemciler, genellikle birden ¢ok ¢ekirdege sahip
entegre devrelerdir. Cekirdekler, komutlarin yiiriitiilmesinden sorumlu temel islevsel
bilesenlerdir ve modern islemcilerde birden fazla ¢ekirdek, es zamanli islem yiiriitme
yetenegi saglar. Bir islemci birkag¢ ¢ekirdekten olusabilecegi gibi, bir diiglim birden
fazla islemci icerebilir. Paralel programlama, bu yapmin etkin bir sekilde
kullanilabilmesi i¢in gorevlerin uygun sekilde bdliinmesini ve kodun birden fazla
cekirdek, islemci veya diigiim iizerinde yiiriitiilmesini kolaylastirir. Bunun
saglanabilmesi i¢in gelistiriciler, gorev dagitimi, veri paylasimi ve senkronizasyon gibi
islevleri yerine getiren 6zel yazilim araglar1 ve programlama modelleri kullanir.
Paralel programlama, yalnizca hesaplama siiresini kisaltmakla kalmaz, ayn1 zamanda
biiylik miktarda veri isleme ve karmasik simiilasyonlar yiiriitme gibi kaynak ac¢isindan
yogun gorevlerin gergeklestirilmesini de miimkiin kilar. HPC baglaminda paralel
programlama, CPU'lar ve GPU'lar gibi islem birimlerinin ¢ok ¢ekirdekli yapisindan
faydalanarak performansi iist diizeye ¢ikarmayi amaglamaktadir. Paralel programlama

ile ilgili ayrmtilar B6lum 3’te verilmistir.

Bu calismada, ¢ok hiicreli MD simiilasyonlarinin performansinmi artirmak amaciyla
OpenMP kullanilarak paralellestirme yontemleri uygulanmistir. Cok hiicreli MD
yontemi, yogun islem giicii gerektiren bir hesaplama siirecine sahiptir. Paralel
hesaplama teknikleri, bu yontemin islem siirelerini kisaltmak ve mevcut ¢ok ¢ekirdekli
islemcilerin kapasitesini daha etkin kullanmak i¢in onem tasimaktadir. Hizlanma
faktorii, verimlilik ve bellek kullanimi1 gibi temel metrikler {izerinden yapilan
degerlendirmeler, paralel programlama yontemlerinin hem islem siirelerini dnemli
Olciide iyilestirdigini hem de daha biiylik ve karmasik sistemlerin analizinde etkili bir

9



¢Oziim sundugunu gostermistir. Bu sayede, ¢ok hiicreli MD yOnteminin genis ol¢ekli
simiilasyonlarda daha verimli bir sekilde uygulanmasi miimkiin olmustur. Elde edilen

sonuclar Bolim 7°de verilmistir.

Bu tezde, 6zel akis problemleri, MD simiilasyonlar ile detayli bir sekilde ele alinmis
ve bu baglamda Couette ve Poiseuille akislari, sok tiipleri ve fir¢a sizdirmazlik
elemanlar1 incelenmistir. Her bir problem, mikroskobik diizeydeki fiziksel
mekanizmalarin ve gaz dinamigi davramiglarinin daha iyi anlasilmasina ydnelik
kapsamli analizlerle ele alinmistir. MD simiilasyonlariin sagladigi avantajlarla,
molekiiler diizeydeki etkilesimler, akig davramiglari ve sistem dinamikleri
detaylandirilmigtir. Bu stiregte, MD simiilasyonlarinin paralellestirilmesi i¢in modern
paralel hesaplama teknikleri kullanilmis ve bu sayede molekiiler diizeydeki
hesaplamalarin hizini ve verimliligini artirmada 6nemli ilerlemeler kaydedilmistir. Tez
kapsaminda elde edilen bulgularin detayli degerlendirilmesi ve sonuglarin tartismast,
Bolum 8’de verilmistir. Ayrica, gelecek calismalar i¢in fikirler de bu bdliimde

sunulmustur.
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2. MOLEKULER DINAMIK SIMULASYON
MODELI

Molekiler Dinamik (MD) simiilasyonlari, atomik ve molekiiler dlgeklerde fiziksel
siirecleri modellemek icin kullanilan 6nemli bir hesaplama ydntemidir. Bu yontem,
ozellikle gaz akislari, molekiiller arasi ¢arpismalar ve sinir etkilerinin incelenmesinde
etkili sonuglar saglamaktadir. Simiilasyonlarda kullanilan sert kiire modeli, gaz

molekiillerinin davranislarini basitlestirerek, sistematik analizlere olanak tanir.

Bu calismada, MD simiilasyonlarinin 6zel akis problemlerine uygulanabilirligi
degerlendirilmis, gaz karigimlarmin fiziksel ve dinamik oOzellikleri detayli olarak
incelenmistir. Calisma kapsaminda, molekiiler ¢cap, yogunluk, en olast hiz ve sicaklik

gibi parametrelerin akis 6zelliklerine etkisi arastirilmastir.

Bu bélimde, MD simiilasyonlarinin teorik altyapisi ve matematiksel modelleri
aciklanmakta, simiilasyon alaninin yapisal oOzellikleri ve kullanilan hesaplama
teknikleri ele alinmaktadir. Ayrica, olay glidiimlii yaklagim ve sinir kosullari gibi kritik

unsurlar detaylandirilmaktadir.

2.1 Simulasyon Parametreleri ve Kabulleri

Hesaplamalar sirasinda karmasikligi 6nlemek icin bazi basitlestirmeler yapilmistir.
Calismada kullanilan molekiiller sert kiireler ile ifade edilmis ve tiim molekiiller arasi
carpismalar ikili c¢arpismalar olarak ele alinmistir. Bir molekiilin konumu, o
molekiliun kiiresel merkezinin konumuyla tanimlanmigtir. Toplam molekiil sayist N,

hesaplama sirasinda sabittir.

Belirli kosullar altinda bir gazi tanimlayan parametreler molekiiler ¢ap, d, en olasi hiz,
Conp: molekdler kitle, m, molekiiler aralik, s ve gazin monatomik/diatomik 6zelligidir.
Calismada, farkli degerlere (d, ¢y, M) sahip birgok gaz karisimlarinin simiilasyonlar
yapilmistir. Hesaplama alanin biiyiikliigii, alt-list duvar sicakliklari ve hizlan
belirlenebilmektedir. Her olay, meydana gelme sirasina gore ele alinir. Simiilasyonun
geri kalanini etkileyen molekiiller arasi bir etkilesim, molekiil-sinir etkilesimi veya

herhangi bir diger belirlenmis davranigsal durum bir olay olusturur.

11



2.2 Simiilasyon Alaninin Tanimi

Simiilasyonlarin baslangicinda molekiillerin yerlesimi, sistem yogunlugunu ve fiziksel
parametrelerini belirlemek igin kritik bir adimdir. Molekiiller arast mesafe (S),
molekdler ¢cap (d) ve bunlara bagli olarak elde edilen s/d orani, simiilasyon alaninin
baslangi¢ kosullarini tanimlamaktadir. Bu parametreler, gazin fiziksel 6zelliklerini ve

simiilasyonun dogrulugunu dogrudan etkilemektedir.

2.2.1 Hesaplama Alanimin Ozellikleri

Bu ¢alismada hesaplama alani1 olarak kullanilan 3 boyutlu (3B) bélge Sekil 2.1°de
verilmigtir. Alan, sikistirilabilir gaz molekiilleriyle doldurulmus ve tek atomlu
molekiiller, molekiiller arasi elastik carpismalara maruz kalan sert kiireler olarak
modellenmistir. Hesaplama alanmin y-yoniindeki karakteristik uzunlugu (L,)
boyunca, +y duvarlarina ulastiginda, molekiil-duvar etkilesimleri daginik yansima
modeli kullanilarak tanimlanir. Bu durumda, duvar 6zelliklerine bagli olarak molekiil,

rastgele bir hizla hesaplama alanina geri yansitilir [20].

y

Z

Sekil 2.1: Simiilasyonlarda kullanilan hesaplama alan1 temsili gésterimi.
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Hesaplama alaninin z ve x yonlerinde uygulanan periyodik sinir kosullari, sistemin
sonsuz bir sekilde tekrarlandig1 varsayimina dayanmaktadir. Bu yaklagim, simiilasyon
alanin1 kiigiilterek hesaplama yiikiinii azaltmaktadir. Bu sinir kosullart sayesinde, gaz

akisinin stirekliligi ve sistemin gercekeiligi korunur.

Molekdiller, z-yoniindeki bir smira ulastiginda, hizlarmi koruyarak diger sinira

aktarilir. Bu sayede, z-ekseni boyunca sinirsiz bir akis davranisi elde edilir.

x-yoninde de periyodiklik sinir kosulu uygulanir. Bu yo6n, sistemde gaz akisinin
stirekliligini saglamak icin kritik bir rol oynamaktadir. Bu smir kosullar ile ilgili

detayli agiklamalar, Boliim 2.6'da verilmistir.

2.2.2 Molekiil Yerlesimi

Simiilasyonlarin baslangicinda, gaz molekiilleri diizenli bir sekilde yerlestirilmistir.
Sekil 2.2, molekiiler dinamik simiilasyonunda kullanilan gaz molekiillerinin
yerlesimini ve molekiiller aras1 mesafeyi (S) gostermektedir. Her bir molekul, kiresel
bir model ile temsil edilmistir ve aralarindaki mesafeler esit olacak sekilde
diizenlenmistir. Bu diizenleme, sistemin baglangi¢ yogunlugunu ve simiilasyon

parametrelerini belirlemek i¢in kullanilmaktadir.

Sekil 2.2: Similasyon alaninda molekiiller aras1 mesafe (s).



Simiilasyon alaninda karakteristik uzunlugun (L) bilindigi bir kiibik hacimde, gaz
molekiilleri arasindaki mesafe (s) ve toplam molekiil sayis1 (V) su sekilde ifade

edilmektedir:

N = (5)3 2.1)

S

Bu denklemden molekiil say1 yogunlugu n, hacim V = L3 olmak Uzere, Denklem

2.2°de goriildiigii sekilde elde edilir.

i (2.2)

2.3 Matematiksel Modeller

Bu bolimde, MD simiilasyonlarinin teorik altyapist ve kullanilan matematiksel
modeller agiklanmaktadir. Simiilasyonlar sirasinda kullanilan denklemler, gaz
molekiillerinin dinamiklerini ve etkilesimlerini tanimlamak ig¢in kritik bir rol
oynamaktadir. Ayrica, molekiiller arasi carpisma sikligini, hiz dagilimlarin1 ve
sistemin genel termodinamik davramislarini agiklamak icin gerekli olan fiziksel

parametreler detaylandirilmistir.

2.3.1 Hiz ve Sicakhk Arasindaki Iliski

Gazin karakteristigini belirleyen parametrelerden biri ¢y,,'dir. Ortalama hiz (c), rms

hiz1 olan ¢, ve hiz bilesenleri u,;, arasinda iliski Denklem 2.3’te verilmistir.

VAC?) = Crps =

(2.3)

Sicakligin kinetik teoriye dayali tanimindan dolay1 ¢,,¢ ile T arasindaki iliski su

sekildedir:

1 3
Em(CZ) = EkT (24)
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Burada k Boltzman sabiti olup, k = 1.38 x 10723 tiir. Bu denklem, ¢, ile sicaklik

arasindaki dogrudan iliskiyi gosterir ve su sekilde yeniden yazilabilir:

|3kt 25)

Crms = [T

Maxwell-Boltzmann kinetik teorisine gore, molekiiller daimi durumda belirli bir hiz

dagilimina sahip olur [24], [27]. Bu hiz dagilimi1 Denklem 2.6’da verilmistir:

£©) = 4 (%)3 c2oTr (2.6)

Bu hiz dagilimi, normalize edilerek en olasi hiz ¢,,;,’ye gore normalize edilirse, § =

< Denklem 2.7 elde edilir.

Cmp

4
f©@) = ﬁfze'f (2.7)

Normalize edilmis bu hiz dagilimi Sekil 2.8’de verilmistir. Burada f(§ = 1) = fiax

noktasi ¢, degerini ifade etmektedir.

,ZkT 2
mp = |~ = j;crms (2.8)

Ortalama hiz1 hesaplamak i¢in Denklem 2.9 kullanilir:

8kT 2
(c) = |—

m = \/—Ecmp (29)

Gazn 6zgiil 1s1 oran1 y, monatomik gazlar igin 5/3, diatomik gazlar igin ise 7/5 olarak

tanimlanmaktadir. Ses hiz1 Denklem 2.10°da verildigi sekilde hesaplanmaktadir.

’2]{7‘
a= ]/RT:\/% 7 (210)
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Normalize edilmis hiz dagilimina ait grafik Sekil 2.3’te verilmistir. Bu grafikte hiz
dagilim fonksiyonunun yaninda diatomik molekiiller i¢in ses hizi olan agsigromiks

monatomik molekiiller igin ses hizi @monatomiks Cmp: Cmean V€ Crms NOktalari

gosterilmistir.
0-9 T T T T T T T
0.8 prrzrrriizzzzi gy & 3giatomic
R O Anonatomik
0.7 | | Cmp |
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Sekil 2.3: Gaz molekiilleri i¢in normallestirilmis hiz dagilimi ve ilgili parametreler.

2.3.2 Ortalama Serbest Yol

Ortalama serbest yol (1) bir molekiiliin baska bir molekiille ¢arpismadan katettigi

mesafeyi tanimlar ve Denklem 2.11°de verilmistir [67].

1

A= Fndin (211)

Denklem 2.2 ve Denklem 2.11 birlikte ele alindiginda, Denklem 2.12 elde edilir:
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1 (s/d)?
d 2m

(2.12)

Hesaplama alani, simiilasyon baglangicinda molekiillerin yerlestirildigi diizenli bir
kiibik hacim olarak modellenmistir. Molekiillerin yogunluklar1 ve aralarindaki

mesafeler, bu hacimdeki fiziksel parametreleri belirlemede kritik bir rol oynamaktadir.

2.4 Cok Hicreli Molektler Dinamik Simulasyon Metodu

MD simiilasyonlarinda, en fazla hesaplama giicii, molekiiller arasindaki ¢arpigsmalarin
zamanlarinin ve etkilesimlerinin belirlenmesi sirasinda kullanilir. Bu c¢alismada,
hesaplama hizin1 artirmak ve simiilasyonlarin daha verimli bir sekilde
gerceklestirilmesini saglamak amaciyla, ¢ok hiicreli MD simiilasyon yontemi
uygulanmustir [68]. Bu yontemde, hesaplama alan1 kiiglik hiicresel bolgelere ayrilarak
molekiiller, bulunduklar: hiicrelere atanir. Sekil 2.4.a, hesaplama alaninin genel bir
temsili olarak verilmistir. Sekil 2.4.b ise hesaplama bdlgesinin hiicresel olarak
boliinmesini gostermektedir. Bu yaklasim, her molekiiliin yalnizca kendi hiicresi ve
komsu hiicrelerindeki molekiillerle olasi carpigsmalarini  hesaplamayr miimkiin

kilmaktadir.

(@) (b)

Sekil 2.4: (a) Hesaplama alanmin genel temsili gdsterimi, (b) hesaplama alaninin
hiicresel olarak boliinmiis hali.
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Hesaplama alaninin hiicresel yapiya boliinmesi, simiilasyonun verimliligini artiran
kritik bir yontemdir. Sekil 2.4.b’de kirmiz1 olarak isaretlenmis bir hiicrede yer alan bir
molekiiliin ¢arpisma hesaplamalari yapilirken, yalnizca bu hiicredeki ve bitisik komsu
hiicrelerdeki molekiiller dikkate alinmaktadir. Uzak mesafelerde bulunan molekiillerle
carpisma olasilig1 bu yontemde goz ardi edilmektedir. Bu durum, islem yiikiinii 6nemli

Olciide azaltir ve simiilasyonun hesaplama siiresini kayda deger ol¢iide hizlandirir.

Hiicresel yapi, molekiillerin yalnizca belirli bir mesafede bulunan diger molekiillerle

carpisma olasiligini degerlendirdiginden, gereksiz hesaplamalarin oniine geger.

Bu yontem, olay giidiimlii MD yaklasimi igin giiglii bir temel olusturmaktadir.
Hiicresel yap1 sayesinde, her bir molekiil i¢in potansiyel ¢arpisma zamani, hiicre siniri
gecis zamani veya sistem sinirtyla etkilesim zamani gibi olaylar belirlenmektedir. Olay
gudimli yaklasim, bu olaylar1 zaman sirasina gore organize ederek simiilasyonun
dogrulugunu ve hizin1 artirmaktadir. Bu sayede, sistemde gerceklesen tiim etkilesimler

sistematik bir sekilde ele alinmaktadir.

2.4.1 Olay Gudumli Yaklasim ve Temel Olaylar

Cok hiicreli olay giidiimli MD simiilasyonu, sistemdeki molekiiller arasindaki
etkilesimlerin gerceklesme zamanlarin1 hesaplayan, siralayan ve simiilasyonun
verimliligini artirmak i¢in bu siirecleri diizenleyen bir yaklagimdir. Bu yontemde, {i¢
temel olay tlrl ele alinir: molekiiller arasi ¢arpisma, hiicre degisimi (sanal olay) ve dis

sinir olay1.

Olay gidumli MD simiilasyonlarinda bir sonraki gergek olay belirlenmeden 6nce her
olas1 olay incelenir. Bir molekiiliin olasi ilk olayini1 bulabilmek ic¢in, molekiiliin
gergeklestirecegi ilk carpismanin zamana, ilk hiicre degisiminin zamani ve ilk dis sinir
olaymin hesaplanmas1 gerekmektedir. Sert kiire modelinde bir molekdliin olay stresi,
molekiiliin yiizeyinin baska bir molekiiliin yiizeyiyle veya bir sinirla temas ettigi siire
olarak tanimlanir. Hesaplanan bu {ic zaman igerisinden en kiigiik olani, ilgili
molekiiliin olasi ilk olay1 olarak islenir. En kii¢iik olay siiresine sahip olasi olay, tiim
sistemin bir sonraki evrensel olayr olarak atanir. Bu evrensel olayin hangi
molekiillerde ne kadar siire i¢inde gerceklestiginin belirlenmesi, MD hesaplamalarin

en ¢ok vakit alan kisimlarindan biridir.
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2.4.1.1 Molekuller Aras1 Carpismalar

Molekiiller arasi g¢arpigsmalar, miikemmel elastik etkilesim varsayimi temelinde
modellenir. Bu yaklasimda, momentum ve enerji korunumuna gore, carpisan
molekiillerin hiz bilesenleri yeniden hesaplanir. Carpisma sirasinda hiz
bilesenlerindeki degisiklik, molekiillerin gelen hizlarmna, kiitlelerine, boyutlarina ve

goreli konumlarina baglhdir.

Carpismanin gerceklesmesi icin molekiillerin ylizeylerinin temas etmesi gerekir. Sert
kiire modeli kullanildiginda, ¢arpisma kosulu, molekiillerin arasindaki mesafenin,

molekiil ¢aplarinin toplamina esit oldugu durumda saglanir.

2.4.1.2 Hiicre Degisimi (Sanal Olay)

Hiicre degisimi, molekiiliin bir hiicrenin siirina ulastiginda gerceklesen sanal bir
olaydir. Bu olay, molekiiliin hizin1 veya konumunu degistirmez; yalnizca molekiiliin
atandig1 hiicreyi degistirir ve boylece hiicresel komsuluktaki yeni bir molekiil

grubunun gelecekteki olasi etkilesimlerine aday olmasini saglar.

Molekiiller, ii¢ boyutlu uzayda birden fazla hiicreyi gecebilir ve bu gegis sirasinda uzak
molekiillerle de etkilesime girebilir. Ancak bu yontemde, ger¢ek bir ¢arpisma
kaybolmaz; tiim molekiiler etkilesimler dogru bir sekilde kaydedilir ve modellenir.
Hiicre degisimi sirasinda her molekiiliin bir zaman degiskeni bulunur ve bu degisken
yalnizca gercek olaylar meydana geldiginde gilincellenir. Hiicre degisimi sanal bir olay

oldugundan, bu zaman degiskenini degistirmez.

Bu yaklagimin 6nemli bir avantaji, molekiiler yer degistirmeler sirasinda olusabilecek
artiml1 hatalar1 azaltmasidir. Hiicre degisimi, hesaplama siirecini optimize eder ve
carpisma hesaplamalarint yalmizca molekiiliin yakin ¢evresiyle smirlandirarak
gereksiz iglem yiikiinii ortadan kaldirir. Bdylece simiilasyonun genel verimliligi

artirtlir [69], [70].

2.4.1.3 Siir Etkilesimleri

Molekiiller, hesaplama alaninin sinirlarina ulagtiginda dis sinir olaylarina maruz kalir.
Bu olaylar, simiilasyonun fiziksel sinir kosullarini modelleme siirecinde 6nemli bir rol

oynar. Sinirla etkilesim sirasinda molekiil ya smirdan geri yansitilir, periyodik sinir
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kosullar1 altinda diger taraftan sisteme geri dahil edilir ya da belirli durumlarda
simiilasyon alanindan ¢ikarilir. Yansima olaylarinda, hizin normal bileseni ters
cevrilirken tegetsel bilesen korunur; bu siire¢, momentum ve enerji korunumuna uygun
olarak gergeklestirilir. Periyodik sinir kosullari, sistemin sonsuz bir sekilde

modellenmesine olanak taniyarak simiilasyonun gercekgiligini artirir.

2.4.2 Molektl-Hiicre Smir1 Gegis Zamanm

Olay giidiimlii MD simiilasyonlarinda bir sonraki olay1 belirlemek i¢in her olasi olayin
zamanlamasi hesaplanir. Cok hiicreli MD simiilasyon yonteminde, sistem belirlenen
sayida kiibik hiicrelere boliinerek modellenir. Her hiicre i¢inde kalan molekiiller o
hlicreye atanir ve hiicre bazli bir organizasyon yapilir. Bu yontem, molekiiller arasi
etkilesimleri yerel olarak degerlendirme avantaji saglayarak hesaplama yiikiinii 6nemli

Olciide azaltmaktadir.

Bir molekiiliin bulundugu hiicre i¢inde hareket ederken, olasi alt1 duvarla etkilesimi
dikkate alinmaktadir. Bu etkilesimler, molekiiliin bir hiicre sinirina ulagmasi veya
diger bir hiicreye ge¢mesi durumunda ortaya ¢ikmaktadir. Molekiil bir duvara
yaklasirken, ayni eksendeki karsit duvardan uzaklasir. Dolayisiyla bir molekiil,

bulundugu hiicreyi terk ederek bitisik ii¢ hiicre sinirindan birine gegebilir.

Bir i molekllinin j yoniindeki sinira varis siiresi olan t;;, Denklem 2.13 ile hesaplanur.

Burada x; molekl ile j yoniindeki dik uzakligi, c; hiz1 ifade eder.

£y = X’_XC—_d/Z (2.13)

Molekiil bir hiicre sinirina ulastiginda, iki temel durum ortaya ¢ikar: hiicre degisimi ve
sistem sinirlariyla etkilesim. Molekiil, bulundugu hiicrenin sinirina ulastiginda komsu
bir hiicreye gegebilir. Bu gegis sirasinda molekiil, eski hiicrenin molekiil listesinden
cikarilarak yeni gectigi hiicrenin molekiil listesine eklenir. Bu islem, her hiicrenin

yalmizca  kendi  molekiillerine  odaklanmasin1  saglayarak  simiilasyonun

organizasyonunu kolaylastirir ve hesaplama verimliligini artirir.

Alternatif olarak, molekiil sistem sinirlarina ulasabilir. Bu durumda, ulasilan sinirin
ozelliklerine gore molekiil islenir. Ornegin, periyodik sinir kosullarinda molekiil, bir

siirdan ¢ikarak diger taraftan ayni hizla sisteme geri dahil edilir. Eger farkli bir sinir
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kosulu uygulaniyorsa, molekiiliin hizt veya konumu bu kosullara uygun sekilde

yeniden duizenlenir.

2.4.3 Molekiiller Aras1 Carpisma Dinamikleri

Molekiiller aras1 ¢arpigsmalar, molekiil-duvar ¢arpismalarina goére daha karmasik bir
yapiya sahiptir. Sekil 2.5’te, sert kiire modeli ile temsil edilen iki molekiiliin
carpigmasi resmedilmistir. Sekil 2.5, molekiiller aras1 ¢arpigmay1 geometrik olarak
temsil etmektedir. Molekdl i ve molekiil j, carpisma zamani t boyunca hareket eder ve
ylizeylerinin birbirine degmesiyle ¢arpisma gergeklesir. Sekilde, her iki molekiiliin
yarigaplari (r; Ve 7;7) ve bu yarigaplarin toplamina esit olan ¢arpisma mesafesi (d)
belirtilmistir. Bu modelleme, molekiillerin dogrusal olarak hareket ettigini ve kendi
yoriingelerinde ilerledigini varsayar. Simiilasyonun amaci, bu molekiillerin ¢arpisma
zamanmni t hesaplamaktir. ki molekiil, yiizeyleri birbirine degdiginde carpisma
gerceklesmis kabul edilir. Bu durum, iki molekiil arasindaki mesafenin yaricaplarinin

toplamina esit olmasiyla tanimlanmaktadir.

Sekil 2.5: Sert kiire modeli ile iki molekiil arasindaki ¢arpisma geometrisi.
Ortalama ¢ap d, iki molekiiliin yaricaplari olan 7; ve 7; degerlerinin toplamina esittir.
d= r; + l"j (214)

Carpismanin ger¢geklesmesi i¢in, Denklem 2.14'te tanimlanan bu mesafe kriteri, her iki
molekiiliin koordinatlarinin ve hizlarinin analiz edilmesiyle dogrulanir. Denklem 2.15,
carpigma Kriterinin matematiksel ifadesini icerir. Bu denklemde x pozisyonu, k

boyutu, i ve j ¢arpigsma siiresi hesaplanan molekiilleri ifade eder.
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3
> = xi? = (215)
k=1

Olay gilidiimlii MD simiilasyonlarinda her molekiil i¢in diger molekiillerle ¢arpigsma
suresi hesaplanir ve ayri bir zaman degiskeni tutulur (¢;,t;). Carpisma anindaki

molekdllerin konumlarmi bulmak icin Denklem 2.16 ve Denklem 2.17 kullanilir,

burada ¢ molekiiler hiz1 ifade etmektedir.
Xix = Xk + Cik(t — t;) (2.16)
X]fkk = X]'k + Cjk(t - tj) (217)

Denklem 2.16, Denklem 2.15’¢ yerlestirildiginde Denklem 2.18 elde edilir.

3
Z(Xjk — Xjk + Cjk(t - tj) - Cik(t - ti))z = dz (218)
k=1

Denklemi sadelestirmek i¢in Axy ve Acy tanimlanir.
AXk = CjkAtij + Xjk — Xjk (219)
ACk = Cjk — Cik (220)

Bu durumda denklem 2.21, asagida gorildigi sekilde ifade edilir.

3
Z(Ack)z(t - ti)z + ZAXkACk(t - ti) + (AXk)Z =d? (221)
k=1

Gosterimi daha basit hale getirmek icin:

A=) (Agy)? (2.22)
kz "
3

B = AxypAc (2.23)
; kACKk
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3
C=) (Ax)? —d? (2.24)
kz )

Bu denklemler yardimiyla Denklem 2.25’1 basitlestirilmis sekilde yazabiliriz.
At —t)?*+2B(t—t)+C=0 (2.25)

Elde edilen ikinci mertebeden denklemin gercek kokiiniin olmamast molekiillerin
carpismadigl anlamina gelmektedir. Pozitif ger¢ek kokleri varsa, kiiclik olan kok,

carpisma zamani olarak alinir.

2.4.4 Carpisma Sonrasi Hizlarin Hesaplanmasi

Simiilasyon sirasinda bir carpisma meydana geldiginde, carpisan molekiillerin
hizlarinin yeniden hesaplanmasi gerekmektedir. Bu sureg, momentum ve enerji
korunumu ilkelerine dayanmaktadir ve ¢arpismanin tiiriine gore degisiklik gosterebilir.
Ornegin, diizgiin yansima kosulu altindaki duvar carpigmalarinda molekiiliin hiz1
yalnizca duvara dik bileseninde degisiklik gosterirken, molekiiller arasi ¢arpigsmalar

daha karmasik dinamikler igerir.

Carpisma sonrast hesaplamalara baslamadan oOnce, carpigmanin gerceklestigi
pozisyonun ve ¢arpisan molekiillerin goreli konumlarinin belirlenmesi gereklidir. Bu
nedenle carpisan molekiiller, ¢carpisma pozisyonuna taginir. Bu islem, molekiillerin
carpisma sonrasinda aymi zaman degiskenine sahip olmasimi saglar. Carpisma

pozisyonu Denklem 2.26 ile ifade edilir:
Xj = Ci(t - ti) + Xieski (226)

Goreli (relative) konum, ¢arpisma aninda iki molekiil arasindaki mesafeyi tanimlar ve

Denklem 2.27 ile hesaplanir:
Xr = Xj = Xj (2.27)

Burada, x; Ve xj, ¢arpisma anindaki molekiillerin konumlarim ifade eder.

Sekil 2.5’te c¢arpisma aninda molekiillerin merkezlerinin birbirinden uzakligi

gosterilmis olup, Y3 _, x.2 = d? saglanmaktadr.
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Carpigsma sirasinda momentum ve enerji korunumu ilkeleri temel alinarak,
molekiillerin ¢arpigma sonrasi hizlart hesaplanir. Monatomik sert kiire ile modellenmis
carpismalarda kiitle, momentum ve Otelenme enerjisi korunur. Bu korunumu

tanimlayan denklemler su sekildedir:

m; + m; = m; +m; (2.28)
m;c; + mjc; = m¢, + My, (2.29)

2_ Y
milci? + my|ci|” = mlél? + my|¢)| (2.30)

Carpisma sonrasi hizlar, carpigsma geometrisi ve momentum degisimi dikkate alinarak

hesaplanir. Bu islem, goreli hiz bilesenleri (¢; — ¢;) ve molekiiller arasindaki ¢arpisma

eksenine (r) baghdir. Carpisma sonrasi hiz denklemleri su sekilde ifade edilir:

. 205

¢, =ci— #r(r, ;i — ¢j) (2.31)
20l

G =c¢+ iy r{r, c; — ¢j) (2.32)

l
Burada (..,..) i¢ ¢arpim islemini, y;; indirgenmis kiitleyi ifade etmektedir.

mimj
Hij =

=t (2.33)

Carpisma ekseni 7, carpisma aninda molekiillerin merkezlerinden gecen birim

vektordir ve Denklem 2.34 ile ifade edilir:

(2.34)

2.5 Molekiiler Dinamik Simiilasyonlarinin isleyis Siireci ve
Akas Diyagrami

Bu ¢aligmada kullanilan MD simiilasyonunun akis diyagrami Sekil 2.6’da verilmistir.
Simiilasyonun baslangicinda, sisteme molekiillerin temel 6zellikleri olan kiitle, cap,

hiz (Vrms), hesaplama alanindaki toplam molekiil sayis1 ve hiicre boyutlar gibi bilgiler
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girilir. Bu baslangi¢ parametreleri kullanilarak, hiicre geometrileri, konumlari ve her

hiicrenin komsu hiicreleri hesaplanir. Bu adim, simiilasyonun geometrik ve fiziksel

temelini  olusturmaktadir. Sistemin baglangi¢

kosullari, kullanic1 tarafindan

belirlenebilir ve istenen bir fiziksel duruma goére ayarlanabilir.

Molekiil zelliklerini gir
(kiitle, cap, vrms, molekiil
sayisy, hiicre boyutlari)

|

Hiicre geometrilerini, konumlarmi, komsu hiicreleri
hesapla

|

Baslangi¢ kosullarm olustur,
Molekiil konumlarmi hesapla ve hiicrelerle
iliskilendir
'

ilk olay zamanlarim hesapla, ilk olay1 bul

— Hayir
E ‘ Evet —
.. . vet
Ana dongu l
Duv ar
Maksimum m1
carpisma ‘l |

‘ Evet
Hayir

J Diizgiin

Carpisan molekiiller icin giincelleme D
Zamani dzellikli
(veniden konumlandirma) Evet

| l

Carpisma sonrasi hizlan hesapla

l 1

Diizgiin yansima Dagmik vansima

Etkilenen molekiiller ve hiicreler icin
Etkilenen molekiiller ve hiicreler igin potansivel carpisma siirelerini yeni

olasi carpisma zamanlarim giincelle hizlarla giincelle

—H
i Hayir

Perivodiklik: Yeniden
konumlandirma

Hiicre gecisi: Hiicre degistirme

j Etkilenen molekiiller ve
Hayir hiicreler icin carpisma
l zamanlarmi giincelle

|

l L,

|

Tiim hiicrelerde olasi carpisma zamanimi arasir, sonraki olay: bul

Sekil 2.6: Molekiiler dinamik simiilasyonlarinin isleyis siireci akis diyagrami.
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Simiilasyon, ilk olayin gergeklesmesiyle birlikte bir ana dongiiye girer. Bu ana dongii,
sistemde gergeklesen olayin tiirtine gore farkli hesaplamalarin yapildig: bir siirectir.
Olaylarin molekiiller aras1 bir ¢arpisma mi1 yoksa sinir disinda gergeklesen bir olay mi
olduguna karar verilir. Her bir olay, sistemde dnceden belirlenen maksimum carpigsma
sayisina ulasana kadar hesaplanmaya devam eder. Eger olay, molekiiller arasi bir
carpigma ise ¢arpisan molekiiller yeniden konumlandirilir ve ¢arpisma sonrast hizlar
hesaplanir. Ardindan, ilgili molekiiller ve hiicreler i¢in olas1 ¢arpisma zamanlari

guncellenir.

Olayin sinir diginda gergeklesmesi durumunda, molekiil bir duvara ¢arparsa, yansima
tiiriine gore hesaplamalar yapilir. Bu yansima tiirleri, diizglin yansima, daginik
yansima veya periyodik smir kosullarina gore modellenir. Eger olay bir hiicre
gecisiyse, ilgili molekiiller ve hiicreler yeniden degerlendirilir ve gegis hesaplamalari
yapilir. Bu siire¢lerin ardindan, tiim hiicrelerdeki potansiyel ¢arpisma zamanlari taranir
ve sistemde bir sonraki olay belirlenir. Bu diyagramda gosterilen adimlarin
gerceklestirilmesinde  kullanilan  baglangic  parametreleri, ilgili  dosyada
detaylandirilmistir. Bu dosya, simiilasyonun yapilandirilmasini saglayan temel
bilgileri icermektedir. Dosya, molekiil o6zelliklerini (kiitle, ¢ap ve hiz gibi) ve
simiilasyon parametrelerini detayli bir sekilde tanimlamaktadir. Molekiil 6zellikleri,
her molekiil tipi igin ayr1 ayri girilir ve boyutsuzlastirma en olasi hiz degerine (most
probable speed) gore yapilmaktadir. Bu, simiilasyon sonuclarinin genellenebilirligini

arttirmaktadir.

Simiilasyon parametreleri arasinda, veri toplama modu, simiilasyonun sonlanacagi
maksimum c¢arpisma sayisi, verilerin hangi siklikla kaydedilecegi ve hesaplama
alaninin hiicrelere boliinmesi yer almaktadir. Ornegin, hesaplama alani X, y, z yoniinde
32 x 18 x 4 hiicreye boliiniirse toplamda 2304 hiicre olusturulur. Ayrica, st ve alt
duvarlarin sicaklik karekok degerleri (6rnegin TT1: iist duvar, TT2: alt duvar) gibi
parametreler de belirlenir. Bunun yani sira, sol alt i¢ kdsenin koordinatlari, her
hicrenin boyutu ve duvar sinir sartlari gibi bilgiler de dosyada yer almaktadir. Bu sinir
sartlar1, molekiillerin duvarlarda yansimasi veya diger tarafa gecmesi gibi durumlari

tanimlamaktadir.

Son olarak, akis kosullar1 Couette akis1 veya basing gradyani gibi 6zel durumlari

icermektedir. Ornegin, Xx-yoniinde duvar hizlar1 belirlenebilir ya da sistem sabit duvar
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kosullarinda calistirilabilir. Bu parametreler, simiilasyonun baglangi¢ kosullarini
olusturmak ve fiziksel gercekligi dogru bir sekilde modellemek i¢in gereklidir. Sonug
olarak, giris parametrelerinin bulundugu dosya, simiilasyonun her asamasini etkileyen

temel bir yapi tasidir ve simiilasyonun dogru sekilde yapilandirilmasini saglamaktadir.

Bu calismada, MD simiilasyonlarinin zamansal kararli durum davraniglarin1 analiz
etmek igin Uzun Sdreli Ortalama Alma (Long Time Averaging, LTA) yontemi
uygulanmistir. LTA, simiilasyon siiresince elde edilen zamana bagl degiskenlerin
(6rnegin yogunluk, basing, enerji) uzun donemli ortalamalarin1 hesaplayarak kisa
stireli dalgalanmalarin etkisini azaltir ve sistemin genel egilimlerini ortaya koyar. Bu
yontem, Ozellikle MD simiilasyonlarinda kararli durum analizlerinde yaygin bir
sekilde kullanilmaktadir ve sistemin gegici etkilerden arindirilmis giivenilir sonuglar
sunmasina olanak saglamaktadir [71]. Ornegin, yogunluk profilleri veya enerji
dagilimlar1 gibi parametrelerin uzun siireli ortalamalar1 alinarak, simiilasyon
sonuclarinin fiziksel gercekligi daha iyi yansittigi gosterilmistir. Ayni sekilde,
momentum ve hiz gibi zamana bagh degiskenlerin LTA ile analiz edilmesi, bu
parametreler arasindaki iliskilerin incelenmesine katki saglamaktadir. Bu yaklasim,
sistemin uzun vadeli davranislarini anlamak ve kararli durum analizlerini desteklemek

acisindan kritik bir rol oynamaktadir [72].

2.6 Simir Kosullar: ve Yansima Modelleri

Cesitli akis problemlerinin incelenmesi sirasinda akiskan ve sistemin sinirlari
arasindaki baglantiy1 dogru sekilde tanimlamak, olaya dayali MD simiilasyonu
kullanilarak akis ve 1s1 transfer sorunlarini ¢ozmek i¢in ¢gok énemlidir. Bu ¢alismada,
kayma gerilimi ve basing farki ile olusan akislarin incelenmesi, iist-alt duvarlarda 1s1
transferini modellemek icin diizglin yansima, daginik yansima, periyodik sinir

kosullar1 gibi sinir sartlar1 uygulanmastir.

2.6.1 Diizgiin Yansima Sinir Kosullar

Dlzgln yansima smir kosullari, MD simiilasyonlarinda kullanilan en genel sir
kosuludur. Bu kosul, hesaplama ag¢isindan en az islem siiresini gerektirir ve molekiiliin
duvara carptig1 ac1 ile geri yansimasini saglar. Bu sinir kosullarinda, molekiiliin normal

hiz bileseni degisirken, tegetsel bilesenlerinde herhangi bir degisiklik meydana
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gelmemektedir. Denklem 2.35’te gosterildigi lizere x duvarina gelen i molekdlunin

normal hiz bileseni degisir. Normal hiz bileseni (c;y):

Cixtyeni — ~Cix (2.35)
Tegetsel hiz bilesenleri (c;,,, ¢;,) aym kalir:

Ciyyeni = Ciy (2.36)

(2.37)

Cizyem- = Ciz

Sekil 2.7°de gosterildigi tizere duvara gelen molekiil geldigi ac1 ile hesaplama alanina
geri yansir. Bu sema, molekiiliin duvara ¢arptig1 acinin, geri yansima agisiyla esit

oldugunu ve simetrik bir etki olustugunu gorsellestirmektedir.

Diizgiin yansima sirasinda molekiiliin kinetik enerjisi degismez. Ancak normal hiz
bileseninin yon degistirmesiyle birlikte, momentumda belirgin bir degisiklik meydana
gelmektedir. Toplam momentum (2m;c;) duvarla etkilesim sonucu yeniden

hesaplanir.

Duvar

Sekil 2.7: Diizgiin yansima sinir kosulunu gosteren sematik bir temsil.

2.6.2 Dagimmik Yansima Simir Kosullar:

Daginik yansima sinir kosullari, duvarin hiz ve sicaklik 6zelliklerini molekiillere
aktarmak i¢in kullanilmaktadir. Duvara gelen molekiiliin tiim hiz bilesenlerinde
degisiklik meydana gelebilir. Molekiil, duvarin hiz ve sicakligina gore sisteme geri

yansitilir. Bu yansitma i¢in kabul-ret algoritmasi kullanilmaktadir.
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Daginik yansimada gelen molekiiliin temsili yansimast Sekil 2.8’de verilmistir.
Semada, duvara gelen bir molekiiliin farkli hiz bilesenleriyle yansitilma siireci
gosterilmektedir. Bu siireg, molekiiliin duvarin sicaklik ve hiz dagilimina gore hareket

etmesini saglamaktadir.

Duvar

Sekil 2.8: Daginik yansima sinir kosulunun temsili.

Molekiiliin yansima hizi, Denklem 2.38 ve Denklem 2.39°da verilen fonksiyonlardan
rastgele bir deger secilerek belirlenir. Yansiyan molekiiliin teget hiz bileseni ug,

normal hiz bileseni ise u,, dir.

1 2
fu) = V= e ™t (2.38)
g(uy) = 2une”un’ (2.39)

Daginik yansima kosullarinda, molekiiliin normal hiz bileseni u,, uygun bir hiz
dagilim fonksiyonu g(u,) ile agirliklandirilarak belirlenir. Burada g(u,) uygun bir
normal hiz bileseniyle agirliklandirilir. Bu agirliklandirma, molekiiliin  duvar
ozelliklerine uygun bir hizla geri yansimasini saglar. Sonug olarak, ortalama normal
hiz bileseni (u,), ortalama mutlak tegetsel hiz bileseninden (u,) daha buyik olur ve
yansimanin fiziksel olarak uygun bir sekilde gerceklestigini temsil eder. Normal ve
tegetsel hiz bilesenleri belirlendikten sonra, bu degerler Denklem 2.8 kullanilarak

gazin duvar sicakligindaki en olas1 hiz ile yeniden 6lgeklendirilir.

Tegetsel hiz bileseni i¢in elde edilen dagilim fonksiyonu f(u;), Sekil 2.9'da

gosterilmistir.
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Sekil 2.9: Daginik yansima altinda tegetsel hiz dagilim fonksiyonu.

Normal hiz bileseni daginik yansima smir kosullar1 altinda hiz dagilim fonksiyonu
g(uy,), yansiyan molekiilin normal hiz bileseninin, duvarin sicaklik ve hiz
ozellikleriyle uyumlu bir sekilde nasil secildigini agiklar. Sekil 2.10, bu hiz bileseninin

dagilimini gorsellestirmektedir.

09 T T T T T T T

0.8 1

0 0.5 1 1.5 2 2.5 3 3.5 4

Sekil 2.10: Dagimik yansima altinda normal hiz dagilim fonksiyonu.
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Sekil 2.11'de, bir Couette akis1 simiilasyonunda, hareketli duvarin gaz molekiilleri

tizerindeki etkisi gorsellestirilmistir.

Couette akisi, bir duvarin hareket yoniinde molekiillerin tegetsel hiz bilesenlerinin,
duvarin hareketine bagl olarak giincellenmesini igermektedir. Bu yaklagimda, tegetsel
hiz bileseni (u; ), duvar hiz1 (u,, ) kadar artirlarak giincellenmektedir. Ornegin, duvar
hizi u, =1 oldugu durumda, tegetsel hiz bilesenleri yeniden 6l¢eklenmis ve bu
etkiler tegetsel hiz dagilim fonksiyonunda (f(u;)) gézlemlenmistir. Sekil 2.11, bu
durumu gorsellestirerek hareketli duvarin gaz molekiilleri iizerindeki etkisini ortaya

koymaktadir.

0.6 . T .

05 y

0.4+ -

flu,)

0.2 1

0.1F y

-4 -3 -2 -1 0 1 2 3 4

Sekil 2.11: Couette akisinda u,, = 1 durumuna ait tegetsel hiz dagilim fonksiyonu.

Duvardan yanstyan bir i molekiiliiniin yeni hiz bilesenleri, daginik yansima sinir

kosullarina gore asagidaki gibi belirlenir.

T,
x:Vip = ’_Wutl nall /4% (2.40)
TO
T
y: Vi = /T—Wun (2.41)
0
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’T
Z. Vi3 = T_Wutz (242)
0

Burada T,,, duvar sicakligini, T, ortamdaki gazin baslangi¢ sicakligini, +V,, duvar
hizin1 ifade etmektedir. Duvar hizi ¢, ile boyutsuzlastirilmistir. Denklem 2.38
Denklem 2.39, Denklem 2.40, Denklem 2.41 ve Denklem 2.42 kullanilarak asagidaki

denklemler elde edilmistir:

(Ver) = +V, (2.43)
(Vip) = \/?? (2.44)
(Vi) =0 (2.45)
(Viy?) = %% +V,°2 (2.46)
(Vip?) = % (2.47)
(Viz?) = ;—: (2.48)
(c;?) = 2% + 7,2 (2.49)

Duvar hizinin olmadigi (V,, = 0) 1s1 iletimi problemi ele alindiginda, daginik yansima

siir kosulu altinda i molekili icin, hiz karelerinin ortalamasi su sekilde elde edilir:
3
(c?) = > (2.50)

Molekiil hiz bilesenlerinin karelerinin toplami {c;?):
(c;?) =2 (2.51)

Bu sonug, hizli molekiillerin duvara ¢arpma olasiliginin daha yiiksek olmasi nedeniyle

tegetsel hiz bilesenlerinin daha biiyiik oldugunu gostermektedir. Daginik yansima
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mekanizmasi, molekiillerin ¢arpma sonrasit hiz bilesenlerinin, duvarin termodinamik
Ozelliklerine bagli olarak yeniden belirlendigi bir siireci ifade etmektedir. Bu
mekanizma, gazin duvarlarla uyumlu bir hiz ve sicaklik dagilimina sahip olmasini

saglamaktadir.

Is1 iletimi hesaplamasinda Ty, ortalama duvar sicaklig1 olarak atanir. T;,'nun bolgedeki
baslangi¢ hiz dagilimiyla uyumlu oldugu bir durumda, AT, duvar sicaklig1 ile ortalama
sicaklik arasindaki sicaklik farki olarak ele alinirsa, iist duvar Ty ve alt duvar T,

sicakliklar1 asagidaki denklemlerle elde edilir:

T, =T, — AT (2.53)

2.6.3 Periyodik Simir Kosulu

Periyodik sinir kosullari, gesitli bilimsel ve miihendislik simiilasyonlarinda biiyiik
sistemleri verimli bir sekilde modellemek igin kullanilan 6nemli bir yontemdir. Bu
sinir kosullar1 altinda, simiilasyon alaninin yalnizca kiigiik bir temsili bolgesi dikkate
alinarak, sistemin sonsuz bir sekilde tekrarlandig1 varsayilir. Periyodik sinir kosullart,
ozellikle gaz dinamigi, akiskanlar mekanigi ve kati hal fizigi gibi alanlarda sikg¢a

kullanilmaktadir.

Bu simnir kosulunun uygulanmasiyla, sistem periyodik sinir kosulu tanimlanmis yonde
kendini sonsuz tekrar eder. Sekil 2.12'de gosterildigi gibi, periyodik sinir kosulu
altinda sag ve soldaki duvarlara ¢arpan molekiiller ayn1 hiz bilesenleriyle diger tarafa
1sinlanir. Ayrica, sinira komsu olan hiicreler sanal olarak diger duvara komsu olarak
hesaba katilir. Bu durum, hiicre gecisi ve molekiillerin ¢arpisma hesaplamalari

sirasinda bu sanal komsu hiicrelerin de dikkate alinmasini saglamaktadir.

Simiilasyon, smirlt bir alan yerine sonsuz bir sistemin kiiciik bir parcast olarak
modellenir. Bu yontem, ozellikle seyrek gaz dinamigi ve yiiksek Knudsen sayisi
rejimleri i¢in idealdir. Ayrica, biiylik sistemlerin modellenmesi icin ¢ok daha kiiciik

bir bolgeyi dikkate alarak hesaplama maliyetini azaltmaktadir.
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Sekil 2.12: Periyodik sinir kosullari altinda molekiillerin gegis ve komsuluk
iliskilerinin temsili.

2.7 Simiilasyonlarin Fiziksel Sistemlere Uygulanabilirligi

Molekiiler dinamik simiilasyonlar1 sirasinda, simiile edilen sistemlerin gercek
diinyayla uyumlu hale getirilmesi i¢in belirli fiziksel degiskenlerin dogru bir sekilde
tanimlanmasi gerekir. Ozellikle gazin fiziksel ve dinamik 6zelliklerini anlamak adina

su dort temel degisken onemlidir: T, m, d ve s/d.

Bazi gazlarin belirli sicakliklardaki ozellikleri, fiziksel degiskenlerin biiyiikliikleri
hakkinda fikir vermek amaciyla, diatomik olan hava ve monatomik He ve Ar’un bazi

Ozellikleri Tablo 2.1°de verilmistir:

Tablo 2.1: Monatomik ve diatomik gazlarin fiziksel dzellikleri.

Gaz Turd m (kg) d (m) s/d
Hava (diatomik) 4,8 x 10726 3,7 x 10710 9,0 (T=300 K)
He 6,64 x 10727 2,18 x 10710 158 (T=300 K)
Ar 6,63 x 10726 3,65 1071 9,1 (T=300 K)
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Helyum en diisiik molekiiler kiitleye sahip gazdir ve bu, onun yiiksek bir difiizyon
katsayisina sahip olmasina yol agar. Argon, havaya benzer sekilde daha yiiksek bir

molekdiler kitleye sahiptir.

Molekiiler gap, ¢arpisma sikligini1 ve ortalama serbest yolu etkilemektedir. Helyum,
diger gazlara gore daha kiigiik bir molekiiler ¢apa sahiptir ve bu da gazin daha seyrek

carpigsmasina neden olmaktadir.

2.8 Knudsen Sayisinin Hesaplanmasi ve RolU

Knudsen sayist (Kn), gaz hareketlerini ve dinamiklerini tanimlamak i¢in kullanilan
kritik bir parametredir ve 9zellikle MD simiilasyonlarinda 6nemli bir rol oynamaktadir
[20], [23]. Kn, gazin ortalama serbest yolunun (4), akis alanmin karakteristik
uzunluguna (L) oran1 olarak ifade edilir:

Kn = (2.36)

g
L
Bu ifade, gazin akis rejimini siniflandirmada temel bir 6lgiit saglamaktadir. Knudsen
sayisinin diisiik oldugu durumlarda (Kn < 0.01), gazin davranisi siirekli akis rejimine
benzer. Bu rejimde, gaz molekiillerinin ortalama serbest yolu, akis alaninin
karakteristik boyutuna gore oldukc¢a kugcuktir. Bu nedenle, gaz dinamikleri Navier-
Stokes denklemleri gibi siireklilik modelleri ile agiklanabilir. Ote yandan, yiiksek
Knudsen sayilart (Kn > 0.01) durumunda ise, gaz siirekli ortam modelinden uzaklasir.
Molekiiller arast carpigmalar azalir ve smir etkileri baskin hale gelir. Bu rejim,
0zellikle nano Slgekli sistemler ve mikro akislar gibi uygulamalarda gazin detayli

molekdler 6zelliklerinin modellenmesini gerektirir [73], [74].

Knudsen sayisi, gazin molekiiler o6zellikleri ile sistemin geometrik parametreleri
arasindaki bir iliskiyi temsil eder. Ornegin, gazin yogunlugu ve molekiiller aras
mesafenin ¢apina orant (s/d), Knudsen sayisinin 6nemli belirleyicilerindendir.
Knudsen sayisi, Denklem 2.11 yardimiyla asagidaki gibi bir formiille yeniden ifade
edilebilir:

_ (s/d)?

Kn = ———
V2N

(2.37)
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Bu formiil, Knudsen sayisinin hem s/d oranindan hem de sistemdeki molekiil
sayisindan (N) dogrudan etkilendigini gostermektedir. Daha diisiik bir s/d orani, gazin
yogunlugunu artirarak siirekli akis rejimine gegisi kolaylastirir. Molekiil sayisini
artirmak da Knudsen sayisini diisiirebilir, ancak bu ayn1 zamanda hesaplama yiikiinii
onemli Olgiide artirir. Daha fazla molekiil kullanimi, daha yogun gaz modelleri

sunarken yuksek hesaplama kapasitesi gerektirir.

Sonug olarak, Knudsen sayisi, akis rejiminin belirlenmesi ve gaz dinamiklerinin
anlasilmasi agisindan kritik bir role sahiptir. Bu ¢alismada hem diisiik hem de yiiksek
Knudsen sayisi rejimlerinde simiilasyonlar gergeklestirilmistir. Knudsen sayisinin
hesaplanmas1 ve analizi, gazin molekiiler seviyedeki davranislarinin fiziksel

gerceklikle uyumlu bir sekilde degerlendirilmesini miimkiin kilmstir.
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3. PARALEL PROGRAMLAMA

Yiiksek performansl hesaplama (HPC) sistemlerindeki gelismeler ve bu sistemlerin
yayginlagsmasi, paralel programlamayr karmasik hesaplama problemlerinin
¢oziimiinde Onemli bir ara¢ haline getirmistir [75], [76]. Paralel programlama,
karmagik hesaplama problemlerini seri (sirall) programlama yaklagimlarina gére daha
verimli bir sekilde ¢dzmek icin gelistirilmis bir yontemdir. Bu yontem, ayni anda
birden fazla islem veya is par¢aciginin yiriitilmesini saglayarak islem surelerini
onemli 6l¢iide kisaltmakta ve giiniimiizde giderek daha giiclii hale gelen ¢ok ¢ekirdekli
islemcilerin (CPU) ve grafik islem birimlerinin (GPU) potansiyelinden
faydalanmaktadir [77], [78]. Paralel programlama, ¢zellikle bilimsel hesaplamalar,
miihendislik simiilasyonlar1 ve biiyiik veri analitigi gibi yiiksek islem giicii gerektiren
alanlarda, verimliligi artirmak ve hesaplama siireclerini hizlandirmak i¢in yaygin bir

¢Ozlim olarak 6ne ¢ikmaktadir [62]-[64].

Paralel programlamanin temel prensibi, karmasik ve biiyiik 6lgekli problemleri daha
kiigiik, yonetilebilir gorevlere ayirmaktir. Bu gorevlerin es zamanl yliriitiilmesi, islem
siirelerini 6nemli Olclide kisaltir ve mevcut islem giiciinden maksimum verim
alinmasini saglar. Paralel programlama, birden fazla islemci ¢ekirdegi veya grafik
islem birimini kullanarak gorevlerin es zamanli olarak c¢alistirilmasini miimkiin
kilarak, oOzellikle bilylik Olcekli projelerde hiz ve dogruluk gereksinimlerini

karsilamada etkili bir ¢6ziim sunmaktadir.

Bu ¢alismada, MD simiilasyonlarinda hesaplama stirelerini kisaltmak ve verimliligi
artirmak amaciyla paralel programlama teknikleri kullanilmistir. Ozellikle, ¢ok hiicreli
MD simiilasyonu yonteminin ¢oziimiinde kullanilan dongiiler OpenMP kullanilarak
paralellestirilmis, boylece ¢ok cekirdekli islemcilerin islem giiciinden daha etkin bir
sekilde yararlanilmistir. Bu ¢alismada hem hesaplama performansini artirmak hem de
daha karmasik ve biiyiik 6l¢ekli sistemlerin modellenmesini saglamak amacglanmastir.

Elde edilen sonuglar B6lim 6’da verilmistir.

3.1 Seri ve Paralel Programlama Kavramlan

Bilgisayar programlama siireclerinde seri ve paralel programlama kavramlari,

gorevlerin nasil yerine getirilecegi konusunda belirleyici bir rol oynamaktadir [75].
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Seri programlama, islemlerin siral1 bir sekilde gerceklestirilmesini ifade eder ve basit
gorevler veya sirali bir iglem akisi gerektiren durumlar i¢in uygundur. Uygulanmasi
nispeten basit olan bu yontem, az miktarda islem giicii gerektiren uygulamalarda etkili
bir ¢oziim sunar. Ancak, karmasik veya biiylik 6l¢ekli hesaplamalarin gerektigi
durumlarda seri programlama, islem giiciinii sinirl bir sekilde kullandig1 i¢in darbogaz
olusturabilir ve hesaplamalarin tamamlanmasi uzun zaman alabilir [79]. Sekil 3.1, seri
ve paralel hesaplama arasindaki temel farklar1 gostermektedir. Seri hesaplamada tiim
islemler tek bir islem birimi tarafindan sirali bir sekilde gergeklestirilirken, paralel

hesaplamada gorevler birden fazla islem birimine es zamanli olarak dagitilmaktadir.

Seri hesaplama

-

Paralel hesaplama

—

ﬁ

Sekil 3.1: Seri ve paralel hesaplama yapisinin temel farklari.

Buna karsilik, paralel programlama, birden fazla islem birimini es zamanli olarak
kullanarak karmasik ve kaynak agisindan yogun gorevlerin performansini dnemli
oOl¢iide artirabilir. Paralel programlama, bir problemin alt pargalara boliinmesi ve bu
parcalarin farkli islem birimleri tarafindan es zamanl olarak yiiriitiilmesini icerir. Bu
yaklasim, islem siirelerini kisaltarak Ozellikle bilimsel hesaplama, miihendislik
simiilasyonlari, veri analitigi ve goriintii isleme gibi alanlarda biiyiik avantajlar saglar.

Ancak, paralel programlama gelistirme siirecine ek bir karmagiklik katar. Gorevler
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arasinda veri paylasimi, senkronizasyon ve veri yarismalarinit 6nleme gibi konularin
dikkatle ele alinmasi, paralel bir sistemin dogru ve etkili bir sekilde ¢alismasi igin
gereklidir [80]. Bu nedenle, paralel programlama yontemleri uygulanirken 6zellikle
veri tutarlilifi ve gorevler arasi iletisim gibi unsurlarin optimize edilmesi onem

tasimaktadir.

3.2 Paralel Programlama Modelleri

Seri ve paralel programlama arasindaki tercih, genellikle problemin dogasina, mevcut
kaynaklara ve performans gereksinimlerine baghdir. Seri hesaplama, diisiik
karmasikliga sahip ve hizli sonug alinmasi gereken durumlarda etkili bir yontemdir.
Ote yandan, paralel hesaplama, biiyiik miktarda veriyle ¢alisilmasi veya yogun islem

guicu gerektiren durumlarda 6nemli bir ¢6zim haline gelmektedir.

Paralel isleme teknikleri, gOmiili sistemlerden mobil cihazlara, diziistii
bilgisayarlardan ig istasyonlarina ve siiper bilgisayarlara kadar ¢ok cesitli cihazlarda
kullanilabilmektedir [81]. Bu genis uygulama alani, paralel programlamanin modern
bilgi islemde ne kadar kritik bir rol oynadigini gostermektedir. Cesitli bilgisayar
dilleri, paralel isleme ihtiyaclarin1 karsilamak icin farkli araglar ve yontemler
sunmaktadir. Paralel programlama, sistem mimarisine ve problemlerin
gereksinimlerine bagl olarak ¢esitli modellerde uygulanmaktadir. Bu modeller genel
olarak paylasilan bellek modelleri, dagitilmis bellek modelleri ve hibrit modeller
olarak siniflandirilabilir. Her bir model, farkli uygulama ihtiyaclarina yonelik
avantajlar ve dezavantajlar sunmaktadir. Son yillarda bu modellerin, CPU'lar ve
GPU'lar gibi farkli islemeci tiirlerini bir arada kullanan heterojen yapilarla uygulanmasi
yayginlagsmustir. Heterojen sistemler, paralel programlama siire¢lerinin esnekligini ve

performansini artirarak modern bilgi islem ihtiyaclarina verebilmektedir.

3.2.1 Paylasilan Bellek Modelleri

Paylasilan bellek modelleri, birden fazla islem biriminin ayni1 bellek alanini paylasarak
calistig1 paralel programlama yontemleridir. Bu modeller, 6zellikle ¢ok cekirdekli
islemcilerde paralel islemlerin kolayca gerceklestirilmesini saglamaktadir. Paylasilan
bellek yapisi, islem birimlerinin ortak bir adres alanin1 kullanmasina olanak tantyarak

veri iletisimini hizli ve verimli hale getirmektedir. Bu yaklasimin en onemli
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avantajlarindan biri, veri paylasimi ve iletisim kolayligidir. islem birimleri aym bellek
alanma eristigi i¢in, veri iletimi sirasinda gecikme siireleri diisiik olur ve bellek
tiikketimi optimize edilir. Ayrica, OpenMP gibi aracglar sayesinde paralel dongiilerin
tanimlanmasi ve kontrol edilmesi daha kolay hale gelir. Bu da gelistirme siiresini
kisaltmaktadir. Bununla birlikte, paylasilan bellek modelleri baz1 dezavantajlar da
tasimaktadir. Islem birimlerinin ayn1 bellek alanina es zamanl erisimi, veri yarismalar1
ve senkronizasyon sorunlarina yol agabilir [82], [83]. Bu tir durumlarda veri
tutarliligini saglamak ve islem birimleri arasinda dogru siray1 belirlemek icin ek ¢aba
gereklidir. Ayrica, paylasilan bellek yapisi biiyiik 6lgekli sistemlerde dlgeklenebilirlik
sirlamalari olusturabilir. Islem birimlerinin artmasiyla bellek paylasimi zorlasabilir
ve performans diisiisleri yasanabilir. Bu nedenlerle, paylasilan bellek modelleri, kii¢iik
ve orta 6lcekli paralel hesaplama projelerinde etkili bir ¢6zim sunarken, daha biyik

ve karmasik sistemlerde hibrit yaklagimlar gerekebilir.

3.2.2 Dagitilmis Bellek Modelleri

Dagitilmis bellek modellerinde, her islem biriminin kendi 06zel bellek alanm
bulunmaktadir ve islem birimleri arasindaki veri paylasimi, mesaj gecirme yoluyla
saglanmaktadir. Mesaj Gegirme Arayiizii (Message Passing Interface, MPI), bu tiir
modellerin en yaygin 6rnegidir. MPI, 6zellikle biiyiik 6l¢ekli paralel sistemlerde islem
birimleri arasinda veri paylasimini ve iletisimi etkin bir sekilde koordine ederek

karmagik hesaplama problemlerinde gii¢lii bir ¢6ziim sunmaktadir [84].

Dagitilmis bellek modelleri, biiyiik 61¢ekli sistemlerde ve birden fazla diigiim arasinda
calisilmas1 gereken durumlarda tercih edilmektedir. Bu modelin en Onemli
avantajlarindan biri, olgeklenebilirlik sunmasidir; islem birimlerinin artan sayisina
paralel olarak sistem kapasitesi genisletilebilir. Ayrica, her islem biriminin kendi
bellegini kullanmasi, bagimsiz islem yapilarini destekler ve veri tutarliligi sorunlarini
minimuma indirir. Ancak, dagitilmis bellek modellerinin bazi1 dezavantajlar1 da
bulunmaktadir. Mesaj ge¢irme islemleri, 6zellikle biiyiik veri kiimeleri lizerinde
calisirken iletisim gecikmelerine ve performans kayiplarina neden olabilir. Ayrica,
veri aktariminin karmasikligi, programlama siirecinde ek bir yiik olusturabilir ve hata
yonetimini zorlastirabilir [80]. Bu nedenle, dagitilmis bellek modelleri uygulanirken

veri transferi ve senkronizasyon sorunlar1 dikkatlice ele alinmalidir.
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3.2.3 Hibrit Modeller

Hibrit modeller, paylasilan ve dagitilmis bellek modellerinin avantajlarini birlestiren
paralel programlama yaklagimlaridir. Bu modellerde, her bir diigiim i¢indeki islem
birimleri arasinda iletisim i¢in paylasilan bellek modeli (6rnegin, OpenMP)
kullanilirken, farkli diiglimler arasindaki veri paylasimi ve koordinasyon igin
dagitilmis bellek modeli (6rnegin, MPI) tercih edilmektedir [85]. Hibrit modeller,
paralel hesaplamanin hem yerel hem de genis 6lcekli sistemlerde verimli bir sekilde
gergeklestirilmesine olanak saglamaktadir. Bu yaklagim, 6zellikle karmasik ve biiyiik
Olgekli sistemlerde, islem giiciinden maksimum diizeyde yararlanmak igin Kritik bir
¢ozlim sunmaktadir. Hibrit modelin en 6nemli avantaji, ayn1 anda 6l¢eklenebilirlik ve
verimlilik saglamasidir. Paylasilan bellek modelleri, her bir diiglimdeki islem
birimlerinin ayni1 veriler iizerinde eszamanli ¢alismasina olanak tanirken, dagitilmis
bellek modelleri farkli diigiimler arasinda veri iletisimini etkin bir sekilde koordine
eder. Bu sayede, biiyiilk Ol¢ekli hesaplama sistemlerinde hem islem birimleri
arasindaki iletisim gecikmeleri azalir hem de genis Olgekli sistemlere kolay

uyarlanabilir [86].

Ancak, hibrit modellerin uygulanmasi bazi1 zorluklar1 da beraberinde getirir. Bu
zorluklarin baginda, gelistiricilerin her iki modelin avantajlarin1 optimize ederken
aralarindaki karmasikli§i yonetmesi gelmektedir. Paylasilan bellek ve dagitilmis
bellek yaklagimlarinin ayni sistemde es zamanli kullanilmasi, senkronizasyon ve hata
yonetimi acisindan ek bir yiik olusturabilir. Ayrica, iletisim protokollerinin dogru bir
sekilde tasarlanmasi ve veri tutarliliginin saglanmasi, performansin korunmasi igin
kritik 6nemdedir. Bu nedenle, hibrit modeller genellikle daha uzun bir gelistirme siiresi

gerektirmektedir [83], [85].

3.2.4 Heterojen Yapilar

Son yillarda, CPU'lar, GPU'lar ve diger hizlandiric1 islemciler gibi farkli islemci
tiirlerini bir arada kullanan heterojen yapilar, paralel programlama uygulamalarinda
on plana cikmistir. Heterojen sistemler, islemci tiirlerinin farkli yeteneklerinden
faydalanarak paralel hesaplamada performansi énemli 6lgiide artirmaktadir. Ozellikle

bilimsel hesaplamalar, yapay zek& uygulamalar1 ve biiyiik veri analitigi gibi yogun
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islem gerektiren alanlarda bu sistemler, modern bilgi islem ihtiyaglarim

kargilamaktadir.

Heterojen sistemlerin temel avantaji, farkli islemci tiirlerinin is yiikiine gére optimize
edilebilmesidir. Ornegin, CPU'lar seri ve ydnetimsel gérevler icin daha uygunken,
GPU'lar yogun paralel islemler i¢in {istiin performans sunar. Bu is boliimii sayesinde,
uygulamalar hem islem siiresi hem de enerji verimliligi a¢isindan optimize edilebilir.
Ayrica, heterojen yapilar, tek bir igslemci tiiriine bagimlilig1 azaltarak esneklik saglar
ve islemci kaynaklarinin daha verimli kullanimint miimkiin kilar. Bununla birlikte,
heterojen yapilar bazi teknik zorluklar da barindirmaktadir. Bu zorluklarin baginda,
algoritmalarin farkli islemci tiirlerine uygun sekilde tasarlanmasi ve is ylkiiniin
dengeli bir sekilde dagitilmasi gelmektedir. Ayrica, CPU ve GPU arasindaki veri
aktariminin yiiksek maliyeti, paralel programlama siireclerinde performansi olumsuz
etkileyebilir. Heterojen sistemlerin verimli bir sekilde uygulanabilmesi igin,
gelistiricilerin senkronizasyon, veri bagimsizligi ve bellek yonetimi gibi konulara

dikkat etmesi gerekmektedir [87] .

Heterojen yapilar, dogru bir sekilde uygulandiginda, paralel programlama siireclerinde
hem performansi artirir hem de enerji verimliligi saglar. Ozellikle modern paralel
hesaplama gereksinimlerini karsilamak i¢in, heterojen sistemler her gecen giin daha

fazla tercih edilmektedir.
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4. BASINC GRADYANLI COUETTE AKISININ
MOLEKULER DINAMIK SIMULASYONU iLE
INCELENMESI

Couette ve Poiseuille akislari, akiskanlarin molekiiler diizeydeki davraniglarini
anlamak i¢in sik¢a kullanilan temel akigskanlar dinamigi kavramlaridir. Bu iki model,
ozellikle mikro ve nano Olgekli sistemlerde akiskan davraniglarini detayl bir sekilde
incelememize olanak tanimaktadir. Couette akisi, iki paralel plaka arasindaki bir
akigkanin, plakalarin birinin ya da her ikisinin belirli bir hizda hareket etmesiyle olusan
kayma gerilimini analiz eder. Bu analiz, akigkanin katmanlar1 arasinda hiz gradyan
olusturarak molekiiler etkilesimlerin anlagilmasini saglar [20]. Poiseuille akisi ise,
basing farki etkisiyle dar kanallarda veya borularda hareket eden bir akiskanin
davranigini incelemektedir. Bu akis tiirli, uygulanan basing gradyani sayesinde
akigkanin hiz profilini analiz etmek i¢in kullanilmakta ve gaz dinamigi konularinda

temel bir model olarak 6ne ¢ikmaktadir [88].

MD simiilasyonlarinda, Couette ve Poiseuille akislari, molekiiler diizeyde akis
davraniglarinin incelenmesi i¢in 6énemli referans modellerdir. Mikro ve nano 6lgekli
sistemlerde, 6zellikle elektronik ve biyomedikal uygulamalarda sik¢a bagvurulan bu
modeller, akisin sinir tabakasi, kayma etkileri ve duvar etkileri gibi arastirma

konularini da kapsamaktadir [23].

Bu calismada, Couette akisi, farkli duvar hizlari, duvar sicakliklar1 ve basing
gradyanlar altinda MD simiilasyonlar1 kullanilarak ayrintili bir sekilde incelenmistir.
Ana amag, nano-olcekli kanallarda siipersonik, transonik ve ses alt1 hizlardaki akis
karakteristiklerini detayli olarak yakalamaktir. Sisteme bir basing gradyani
uygulanmis ve hesaplama alani, farkli duvar hizlari, duvar sicakliklar1 ve basing
gradyant kombinasyonlar1 altinda ayrintili olarak incelenmistir; bdylece bu

parametrelerin akis dinamikleri iizerindeki birlesik etkileri ortaya konmustur.

Basing gradyani ve duvar hizlarinin birlesik etkisi ile nano kanallardaki ses alti
(Mach<0.8), transonik (0.8<Mach<1.2) ve siipersonik (1.2<Mach<5.0) hizlarda, farkl
parametrelerin kombinasyonu incelenmistir. Sisteme uygulanan basing gradyani ve
duvar hizlarinin birlesik etkisi, nano kanallardaki farkli akis rejimlerinin kapsamli bir

sekilde arastirilmasina olanak sunmustur. 1260 farkli simiilasyon boyunca, ¢esitli
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parametre kombinasyonlar1 test edilerek her bir Mach seviyesinde belirgin akis
karakteristiklerini tanimlayan molekiiler diizeydeki etkilesimler ve hiz profilleri

hakkinda bulgular elde edilmistir.

4.1 Yontem ve Simiilasyon Tasarimi

Bu boliimde, nano Olgekli kanallarda akis dinamiklerini derinlemesine analiz etmek
amaciyla kullanilan yontem ve simiilasyon tasarimi detayli olarak ele alinmaktadir.
Caligmada, MD simiilasyonlar1 kullanilarak basing gradyani, duvar hizlar1 ve sicaklik
farklart gibi temel parametrelerin akis 6zellikleri tizerindeki etkileri sistematik bir
sekilde incelenmistir. Bu parametreler, nano 6lgekli sistemlerin karmasik termal ve

mekanik davranislarini anlamak i¢in kritik 6neme sahiptir.

Hesaplama alaninin detayli tasarimi, basing gradyani olusturma teknikleri ve boyutsuz
parametrelerin tanimlanmasi, simiilasyonlarin giivenilir ve genellestirilebilir sonuglar
tiretmesini saglamak icin dikkatle yapilandirilmistir. Hesaplama alani tasariminda,
akigkanin simir kosullart ile olan etkilesimleri ve bu etkilesimlerin molekiiler
diizeydeki dinamiklere etkisi géz 6niinde bulundurulmustur. Bu ¢erceve, sonraki alt
boliimlerde agiklanan yoOntemlerin ve simiilasyon sonuglarinin  temelini

olusturmaktadir.

4.1.1 Simiilasyon Alam1 ve Hesaplama Yontemleri

Simiilasyon alani, Sekil 4.1°de gortildiigii gibi, alt ve iist duvarlar arasinda yer alan bir
hesaplama bolgesinden olusmaktadir. Hesaplama alami, L, yiiksekliginde bir nano-
kanal olarak modellenmistir. Alt ve list duvarlar, sistemin sinirlarini belirlemekle
kalmay1p ayn1 zamanda akisin fiziksel 6zelliklerini sekillendiren 6nemli birer bilesen
olarak islev gdrmektedir. Ust duvar sicakligi (T,,) degisken bir sekilde tanimlanmisken,
alt duvar sicakligi (T,) sabit tutulmustur. Bu diizenleme, sistemde bir sicaklik gradyan

olusturarak enerji transferi ve termal etkilerin incelenmesine olanak tanimaktadir.

Duvarlar, farkli hizlarda (V,), Couette akisinin karakteristiklerini ortaya koymak
amaciyla belirli hiz degerleriyle hareket ettirilmistir. Bu diizenleme, duvarlar arasinda

bir kayma gerilimi ve hiz profili olusturulmasini saglamistir.

Simiilasyon alaninda X ve z-yonlerinde periyodik sinir kosullari uygulanmistir. Bu sinir
kosullar1, sinirli bir hesaplama alaninda sonsuz bir sistemin davranigini temsil etmekte
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ve hesaplama maliyetlerini optimize ederek gercekci sonuclar elde edilmesini
miimkiin kilmaktadir. Simiilasyonlarda molekiiller arasindaki etkilesimlerde sert kiire
modeli kullanilmistir. Bu model, ¢arpigsmalar1 basit ve hizli bir sekilde simiile etme

avantajina sahiptir.

Sekil 4.1: Hesaplama alan1 temsili gésterimi.

Hesaplama siirecinde molekiillerin zaman i¢indeki hareketleri ve ¢arpismalart adim
adim izlenebilmektedir. Alt ve iist duvarlar arasinda olusturulan basing ve hiz
profilleri, akisin farkli hiz, sicaklik ve basing gradyam1 kosullar1 altindaki
davraniglarini analiz etmek i¢in kullanilmistir. Bu tasarim, nano-kanallarda molekiler
diizeyde akis oOzelliklerini detayli bir sekilde incelemek icin ideal bir ortam
sunmaktadir. Simiilasyon hiicresine periyodik sinir kosullart eklenerek, sinirli bir
hesaplama alaninda sonsuz uzunlukta bir kanalin etkisi taklit edilir. Bu yontem, sinir
kosullarinin ve basing gradyaninin uyum ig¢inde g¢alismasini saglayarak, sistemin
hesaplama maliyetini artirmadan gerg¢ek¢i sonuglar elde edilmesini miimkiin

kilmaktadir.

45



4.1.2 Basin¢ Gradyani

Poiseuille akisi, bir kanal veya boru boyunca, uygulanan basing farki sayesinde
akiskanin yonlendirildigi karakteristik bir akis tipidir. Bu tiir bir akis, 6zellikle sivilarin
ve gazlarin dar kanallarda veya borularda nasil hareket ettigini incelemek i¢in yaygin
olarak kullanilmaktadir. MD simiilasyonlarinda, Poiseuille akisini olusturmak
amaciyla simiilasyon hiicresi boyunca bir basing gradyani uygulanir; bdylece,

akiskanin kanal boyunca hareket etmesi saglanir.

MD simiilasyonlarinda, periyodik smir kosullari, genellikle hesaplama yiikiini
hafifletmek ve sinirli bir alan1 kullanarak ¢ok daha biiyiik veya sonsuz bir sistemin
davranigini simiile etmek amaciyla kullanilmaktadir. Bu yaklasim, yalnizca sistemin
kiguk bir bolimiinii modellemeye olanak tanirken, sanki bu boliim etrafindaki ortamla
stirekli bir etkilesim i¢indeymis gibi davranmasini saglar. Boylece, arastirmacilar
biyik boyutlu bir sistemin tam similasyonunu yapmadan, daha kicuk bir hesaplama

alan1 i¢inde benzer sonuclar elde edebilmektedirler [89], [90].

Sekil 4.2'de, basing gradyanli hesaplama alaninin temsili gdsterimi yer almaktadir.

y

Sekil 4.2: Basing gradyanli hesaplama alaninin temsili gosterimi.

Bu tez c¢alismasinda, Sekil 4.2°’de gosterilen hesaplama alanina molekiiller
yerlestirilmistir. Sistemde, molekiillerin bir yonden gegisine izin verilirken diger
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yonden gelen molekillerin belirli bir olasilikla elastik olarak yansitildigi 6zel bir
periyodik sinir kosulu uygulanmistir. Bu siir kosulu, bir tir hayali zar
mekanizmasiyla molekiillerin hareket yonlerini ve gecis olasiliklarini yonetmistir. Bu
modelde, +x sinirina ulasan molekiillerin -x sinirina gegis olasiligi, -X sinirina ulasan
molekdllerin +x siirina gegis olasiligindan daha yiiksek bir seviyede tutulmustur. Bu
asimetrik gecis orani, sistemde dogal bir akis yonii ve basing farki olusturmak igin
secici bir periyodik kosul kullanilarak saglanmistir. Bu segici periyodik sinir kosulu,
z1t yonlerdeki siirlarin gecirgenliklerine farkli olasiliklar atayarak elde edilmektedir.
Sekil 4.2°de -x duvarinda bir membran olarak gosterilen golgeli alan, sinir kogsulunun
uygulandig1 bolgeyi temsil etmektedir. +x sinirina yaklasan molekiiller, diger tarafa
serbestce aktarilirken, -X sinirina yaklasan molekiillere ise bu kabul-red algoritmasi
uygulanmaktadir. Bu algoritma sayesinde -X sinirindan ge¢cmek isteyen molekiiller
belirli bir olasilikla geri c¢evrilmekte, bdylece x yoniinde bir yogunluk fark:
olusturulmaktadir. Bu yogunluk farki, X yoniinde bir basing gradyani olusturur ve
sistemde dogal bir akis profili elde edilmesine olanak tanimaktadir. Bu siirecte, basing
gradyaninin kontrolii, PW (Pressure Weight) ad1 verilen boyutsuz bir parametre ile

saglanmaktadir.

PW degeri, molekiillerin bir sinirdan digerine gegis olasiliklarini kontrol ederek,
sistemde dogal bir basing farki olusturulmasini saglamaktadir. +X ve -X smirlar
arasindaki gecirgenlik oranimi belirleyen PW degeri, diisiik oldugunda yogunluk
farkin1 artirir ve daha giiglii bir basing gradyani olusturur. Ornegin, PW=1,0, sinirlar
arasinda herhangi bir basing gradyani olmadigi durumu ifade ederken, PW=0,5,
yiksek bir basing gradyanini temsil etmektedir. Bu yaklasim, molekiillerin dogal
hareketlerini engellemeden belirli bir yonlenme kazandirarak akigin kontrollii bir

sekilde olugsmasini saglamaktadir.

4.1.3 Similasyon Parametreleri

Bu ¢alismada, farkli parametrelerin akis dinamikleri tizerindeki etkileri incelenmistir.
Duvar hizlari, sicakliklart ve basing gradyanlari ¢esitli kombinasyonlarla test edilmis;
Couette akist ve basing gradyanli kanal akisi igin simiilasyonlar gerceklestirilmistir.
Tablo 4.1'de belirtilen V,, T,, ve PW kullanilarak simiilasyonlar gergeklestirilmistir.
Bu parametreler, simiilasyon sonuglarini genellestirilebilir ve farkli 6l¢eklerdeki
sistemlerle karsilastirilabilir hale getirmek i¢in secilmistir. Calismada, farkli duvar
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sicakliklari, duvar hizlar1 ve basing gradyanlari, akis davranisini ayrintili bir sekilde
incelemek i¢in sistematik olarak degistirilmistir. Ayrica, bu boélumden elde edilen

sonuglarin bir kism1 bilimsel makale olarak yayinlanmistir [91].

Tablo 4.1: Simulasyonlarda kullanilan parametreler.

Parametreler Degerler
Vy 0,0 1,0 2,0 3,0 4,0 5,0
PW 1,0 0,9 0,8 0,7 0,6 0,5
T, 4,0 7,0 10,0 13,0 16,0 19,0 22,0

Duvar hizini temsil eden V,., simiilasyonlarda 0'dan baslayarak 5,0’a kadar degisen bir
aralikta tantmlanmistir. Bu, duvarlarin sabit kaldig1 durumlardan (hareketsiz duvarlar,
V, = 0), yiiksek hizli hareket eden duvarlara (V,, = 5,0) kadar gesitli hiz rejimlerini
kapsamaktadir. Simiilasyonlarda ses hizi yaklasik olarak 2,89 olarak hesaplanmistir.
Bu durumda V, = 5,0 degeri yaklasik olarak 1,7 Mach degerine karsilik gelmektedir.
Bu, siipersonik akis rejimlerinin davraniglarini anlamak i¢in 6nemli bir parametre
sunmaktadir. Basing gradyani ise PW = 1,0 ile PW = 0,5 arasinda degistirilmistir.
PW = 1,0, sistemde bir basing gradyani bulunmadigi durumu ifade ederken, PW =
0,5, basing gradyaninin yiksek bir noktaya ulagtigi durumu temsil etmektedir. PW =
0,5 durumunda, duvara yaklagan molekiillerin yarisinin diger tarafa gegmesine izin
verilirken, diger yarisi elastik carpisma yoluyla yansitilmaktadir. Bu, molekiillerin akis
yoniindeki yogunluk farkinin artirllmasin1 ve bdylece belirgin bir basing gradyani
olugmasini saglamaktadir. Bu secici siir kosulu sayesinde, molekiillerin hareket
dinamikleri tizerinde ayrintili bir kontrol saglanarak, farkli basing ve hiz rejimlerinde
akisin karakteristikleri analiz edilmistir. PW degerinin degistirilmesiyle olusturulan
basing gradyani, hem diisiik hem de yiiksek yogunluk farklarinin incelenmesine olanak
tanimig, boylece nano-Olcekli kanallardaki akis profillerine yonelik kapsamli bir

degerlendirme yapilabilmistir.

Simulasyonlarda T, iist duvar sicakligini temsil eder ve 4,0 ile 22,0 arasinda

degismektedir. Alt duvar sicakhigi ise T, = 10 secilmis ve sabit tutulmustur. Ust duvar
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sicakliginin degiskenligi ile birlikte bu sabit deger, sistemde belirgin bir sicaklik farki
olusturarak, molekiillerin hizlarini, yiizeyle olan etkilesimlerini ve enerji transferini
etkileyerek sistemin termodinamik davramisini sekillendirmektedir. Bu yaklasim,
akigskanin sicaklik degisimlerine verdigi tepkileri analiz etmek ve farkli sicaklik
gradyanlarinin hem nano-6l¢ekli akis profilleri iizerinde hem de mikroakiskan

sistemler Gzerindeki etkilerini ortaya koymak icin énemlidir.

Agiklanan bu parametreler, Tablo 4.2°de sunulan veri setlerine uygulanarak toplamda
1260 simiilasyon gerceklestirilmistir. Her bir veri seti, sistemin geometrik ve fiziksel
Ozelliklerini temsil eden ¢esitli degiskenler igerir: AR (aspect ratio, en-boy orani), N
(molekiil sayis1), Kn (Knudsen sayist) ve L, /d (kanal uzunlugunun molekiil ¢apina
orani). Bu veri setleri, akiskanin davranigini, yiizeyle olan etkilesimini ve sistemin

boyutsal etkilerini gozlemlemek i¢in farkli kombinasyonlarda kullanilmistir.

Tablo 4.2: Simiilasyonlarda kullanilan veri setleri.

Veri Setleri
Parametreler Set1 Set 2 Set 3 Set 4 Set5
AR 1,0 2,0 2,0 4,0 4,0
N 204.800 25.600 51.200 204.800 51.200
Kn 0,0345 0,0689 0,1378  0,0345 0,0689
Ly/d 280 140 70 280 140

Karakteristik uzunluk olan L,, similasyon sisteminin boyutunu belirlemekte ve
calismada L, /d boyutsuz uzunluk degerleri 70, 140 ve 280 olarak secilmistir. Bu
boyutsuz degerler, helyum (He) gazi temel alinarak boyutlandirildiginda, L, /d =
280 degeri yaklasik 61 nm'ye karsilik gelmektedir. Buna karsilik, L, /d = 140 degeri
30,5 nm'yi ve L,/d = 70 degeri 15,3 nm'yi temsil etmektedir. Bu sayede, farkh

boyutsal uzunluklarda simiilasyonlarin gerceklestirilmesi ve akis karakteristiklerinin

degisimi detayli bir sekilde incelenmistir.
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Toplam simiilasyon sayisi, her bir parametre kombinasyonunun farkli veri setlerine
uygulanmasiyla elde edilmistir. Farklt duvar hizlari (V,), basing gradyani degerleri
(PW) ve st duvar sicakliklar1 (T;,) bu veri setlerinde yer alan farkli AR, N, Kn ve
L, /d ile birlestirilerek genis bir yelpazede test edilmistir.

Simiilasyonlarda kullanilan boyutsuz degerler hem akisin dinamiklerini hem de
termodinamik o&zelliklerini analiz etmek igin genig bir aralikta test edilmistir.
Simiilasyonda, par¢aciklarin basing gradyanina verdigi tepki gézlemlenir; pargaciklar,
yuksek basing bolgesinden diisiik basing bolgesine dogru hareket ederken, basincin
yonlendirdigi dogrultuda hizlanirlar. Boyutsuz basing gradyani degerleri hem diisiik
hem de yiiksek basing farklarmi temsil edecek sekilde ayarlanmistir. Boyutsuz
parametreler, similasyonlarin sadece nano-6lgekteki kanallarla sinirli kalmamasini,
aynt zamanda farkli Olceklerdeki sistemlere de uygulanabilir sonuglar vermesini

saglamigtir.

4.1.4 Sicakhk ve Basin¢ icin Molekiiler Dinamik Temelli
Hesaplamalar
Kararli durum profillerine ulagmak igin, simiilasyonun son asamalarinda 198 ile 200
cpp (collision per particle) arasinda uzun siireli bir ortalama alma prosediirii
uygulanmistir. Bu prosediir, sistemin istatistiksel dengeye ulastigindan emin olmak
i¢in gelistirilmis bir yontemdir. Elde edilen veriler, 6nceki cpp degerlerinden tiiretilen
profillerle karsilagtirilmis ve sistemin kararli durum kosullarinin  basariyla
olusturuldugu dogrulanmistir. Yerel sicaklik hesaplamalari, molekiillerin yerel
hizlarina dayanmaktadir ve Denklem 4.1 ile ifade edilmektedir. Bu denklemde, ()
ortalama alma operator(, k, Boltzmann sabiti, T, mutlak sicaklik, m, molekuler kiitle,
¢ molekiiler hiz ve U ilgili yerel bolgedeki molekiiller tizerinden ortalamasi alinan

yerel hiz vektoriidiir.
3kT = (m|C — 4|?) = m(|¢ — u|?) (4.2)

Problemimizde sadece x yoniinde etkili bir basing gradyani ve hiz sinir sartlar1 mevcut
oldugundan, simiilasyonlarda yalnizca x yoniinde sifir olmayan bir hiz bileseninin

olusmasi1 beklenmektedir. Bu durum, asagidaki Denklem 4.2 ile ifade edilmistir:
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(cx) = lul =V (4.2)

Burada c,, x yoniindeki molekiiler hiz bilesenini temsil etmektedir.

Denklem 4.1 ve Denklem 4.2’nin birlikte kullanimiyla Denklem 4.3 tiiretilmistir. Bu

denklem, sicaklik ve hiz arasindaki iligkiyi ifade eder:
3kT = m(|C — u|?) = m({c?) — V;?) (4.3)

Kinetik enerji Denklem 4.4’te verilmistir.

2 (4.4)

I
1
N =
3
a

Denklem 4.3 ve Denklem 4.4 kullanildiginda sicaklik igin iligki Denklem 4.5 olarak

elde edilir.
3kT = 2(E) — (m)V2 (4.5)

Simiilasyondaki basing ise, molekiillerin say1 yogunlugu (n) kullanilarak hal

denklemiyle ifade edilmistir. Basing ve sicaklik arasindaki iliski su sekilde tanimlanir:
p = nkT (4.6)

Denklem 4.6, basincin molekiillerin yogunlugu ve sicakligi ile dogru orantili oldugunu
ifade eder. Bu hal denklemi, simiulasyondaki termodinamik 6zelliklerin analiz edilmesi

ve sistemin fiziksel parametrelerinin dogrulanmasinda temel bir aractir.

4.2 Simiilasyon Sonuclar

Bu boliimde, yapilan simiilasyonlardan elde edilen sonuglar detayli olarak
sunulmaktadir. Akis dinamikleri, duvar hizlari, sicaklik gradyanlar1 ve basing
gradyanlarinin etkileri incelenerek Couette akis1 ve basing gradyanl kanal akisi igin
akis profilleri degerlendirilmistir. Burada sunulan grafikler, Veriseti 1'den elde edilen
sonuglart kapsamaktadir. Son kisimda ise tiim verisetleri i¢in karsilastirmali sonuglar

verilmistir.
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4.2.1 Molekiil Say1 Yogunlugu Dagilimlar

Simiilasyon sonuglarindan biri olan V, = 0,0, AR = 1,0, N = 204.800 durumuna

ilisgkin molekul sayr yogunlugu grafikleri Sekil 4.3'te sunulmaktadir. Bu grafik
MATLAB’de ¢izilmistir.
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04.800 durumunda molekul say1 yogunlugu grafikleri.

Bu sekil, farkli T, ve PW kombinasyonlarina karsilik gelen molekiil say1 yogunlugu

dagilimlarini  gdstermektedir. ilk siitun, sifir basing gradyanli durumu temsil

etmektedir (PW = 1,0). Bu durumda, duvara yaklasan tiim molekiiller kars1 tarafa

serbestce gecmekte ve sistemde bir basing farki olusmamaktadir. Bu nedenle, duvarlar

arasinda belirgin bir yogunluk gradyami gozlemlenmemektedir. Basing gradyam

olmamast durumunda (+X ve —X duvarlarina ¢arpan molekiillerin kars1 tarafa elastik

olarak yansitilmasi nedeniyle), molekiiller homojen bir dagilim sergilemektedir.

Simiilasyonlarda, alt duvar baslangi¢c ortam sicakliginda (T, = 10) tutulurken Ust
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duvar sicakligi (Ty), 4 ile 22 arasinda degistirilmistir. T,, = 10 durumunda, alt ve Ust
duvarlar ayni sicakliga sahip olup, yalnizca basing gradyaninin etkili oldugu bir akis
durumu gozlemlenmistir. Bu 6zel durum, Sekil 4.3'te ii¢lincii sira ve birinci siitunda

gosterilmistir.

Ust duvar sicakhiginin artist (T,), molekiiler hareketliligi artirarak yogunluk
gradyaninda belirgin degisimlere yol agmaktadir. Bu artis, molekiillerin kinetik
enerjilerini artirarak list duvar yakinindaki yogunlugun azalmasina neden olmaktadir.
Bu enerji aktarimi, molekiillerin sistem i¢inde daha serbest hareket etmesini saglarken,
alt duvar yakinindaki molekiil yogunlugu artisini tetiklemektedir. Ozellikle yiksek

T,, degerlerinde (T,, = 19 ve T,, = 22), bu etkiler daha belirgin hale gelmektedir.

Sekil 4.4'te V, = 5,0, AR = 1,0, N = 204.800 durumunda molekdler say1 yogunluk
grafikleri verilmistir. Bu durumda, x yoniinde bir hiz bileseni sisteme eklenmis ve
molekiiler hareketlilik artmistir. Bu hareketlilik, molekiiler say1 yogunlugu dagilimini
daha belirgin sekilde asimetrik hale getirmistir. PW’nin azalmasi ve T, ’nun artisiyla
birlikte yogunluk gradyani1 daha da belirginlesmis ve alt ile tist duvarlardaki molekiil
birikimi kuvvetlenmistir. Ozellikle V, = 5,0 durumu, sisteme giiglii bir hiz bileseni
kazandirarak molekiillerin X yoniinde diizenli hareketini saglamig ve yogunluk

farkliliklarini keskinlestirmistir. Bu grafikler MATLAB ile ¢izilmistir.

Hem Sekil 4.3 hem de Sekil 4.4’te, ilk siitunlar (PW = 1.0) basing gradyani olmayan
durumu temsil etmektedir. Bu siitunlarda yalnizca iist duvar sicakliklarinin ve duvar
hizlarinin etkileri gdzlemlenmektedir. Ust duvar sicaklifi azaldik¢a molekiillerin
soguk duvarlara yakin bolgelerde yogunlastig1 agik¢a goriilmektedir. Ozellikle T, = 4
durumunda, iist duvar alt duvara gore oldukca soguk oldugu i¢in bu bélgede molekiil
sayr yogunlugu artmistir. Ancak Sekil 4.4’te, iist duvarin hizinin yiiksek oldugu
durumlarda, bu yiiksek hizin etkisiyle iist duvar yakinindaki molekiil yogunlugu artis

gostermektedir.

T,, = 10 durumunda, alt ve iist duvarlarin sicakliklarinin esit olmasi nedeniyle simetrik
bir yogunluk dagilimi gézlemlenmistir. Basing gradyami olmadiginda, yogunluk

dagilim1 simetrik kalmakta, ancak PW’nin azalmasiyla asimetriler ortaya ¢cikmaktadir.

Bu sekilde alt ve iist duvarin zit yonde hareketine basing gradyaninin eklenmesi ile
molekiiller alt duvarin hareketinden dolay1 -x yoniinde hareket etmeye calisirken,
basing gradyani da molekiilleri +x yoniinde harekete zorlamaktadir. Bu sebeple, basing
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gradyaninin artis1 ile alt duvarin akis yukari bolgesinde molekiiler say1 yogunlugu

artmaktadir.
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Sekil 4.4: V,, = 5,0, AR=1,0, N=204.800 durumunda molekiil say1 yogunlugu grafikleri.

4.2.2 Akis Cizgileri

Sekil 45, V, =0 ve AR = 1,0 durumda, farkli PW ve T,, degerleri altinda nano-
kanaldaki molekiiler akisin davranisini gorsellestiren akis c¢izgisi grafiklerini

gostermektedir.

Renk degisimleri, molekiillerin hiz karelerinin biiytikliiklerini yansitirken, c¢izgi
kalinliklart akigin biiyiikliigiine ve yogunluguna isaret etmektedir. Daha kalin ¢izgiler,
daha giiclii akis yonelimi ve yiiksek hiz bolgelerini ifade ederken, ince ¢izgiler diisiik
hizda veya enerji yogunlugunda olan bolgeleri temsil etmektedir. Bu, akisin genel

yonelimi ve hiz dagilimimin daha ayrintili bir gérsellestirilmesini saglamaktadir.
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Sekil 4.5: V, = 0, AR=1,0, N=204.800 durumunda akis ¢izgisi grafikleri.

Sekil 4.5 ve Sekil 4.6'da ayn1 renk skalasi kullanilmistir. Bu renk skalasi, tiim
simiilasyonlardaki en biiyiik hiz kare degeri referans alinarak belirlenmis ve tim hiz
degerleri bu maksimum degere gore normalize edilmistir. Bu yaklagim, farklt PW ve

T,, kombinasyonlariin etkilerinin tutarl1 bir sekilde karsilastirilmasini saglamaktadir.

PW’nin azalmasiyla, akis ¢izgileri daha diizenli hale gelmekte ve molekiiller basing
gradyanimin etkisiyle belirgin bir yonelime sahip olmaktadir. PW = 1,0 durumunda
basing gradyani olmadig1 i¢in molekiiler hareketler oldukga diizensiz ve izotropik bir
yapiya sahiptir. Ancak PW = 0,8 ve 6zellikle PW = 0,5 degerlerinde, basing farkinin

artmasiyla molekiiller X-yoniine yonelir ve akis daha diizenli bir hale gelir. Sicaklik
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arttik¢a molekiiler hareketlerin enerjisi artmakta ve bu durum akis profillerini 6nemli
Olcude etkilemektedir. PW ve T, degerlerinin ortak etkisi hem akis ¢izgilerinde hem
de bolgesel basing dagilimlarinda net bir sekilde goriilmektedir. PW’nin azalmasi,
molekiillerin basing gradyani etkisiyle Xx-yoniine hizalanmasini saglarken, T, 'nun artis1

molekdllerin kinetik enerjisini arttir. Akis ¢izgisi grafikleri Python ile ¢izilmistir.

Sekil 4.6, farkl1 PW ve T,, degerleri altinda, V,, = 5,0 hizinda duvar hareketinin oldugu

bir durumda nano-kanal igerisindeki akis profillerini ve dinamiklerini gostermektedir.

rw
1,0 0,8 0,5

04

10

16

=—
—— &&=

A | E =
Sekil 4.6: V, = 5,0, AR=1,0, N=204,800 durumunda akis ¢izgisi grafikleri.
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Basing gradyani arttik¢a, renk haritasinda mavi tonlardan kirmizi tonlara dogru bir
gecis gozlenmekte, bu da hizdaki artist ve akisin X-yonilinde belirginlestigini
gostermektedir. PW = 0,5 durumunda, akis tamamen X-yontinde hizalanmis ve cizgiler

en kalin haline ulagarak basing gradyaninin etkisini yansitmaktadir.

Sicaklik arttik¢a (6rnegin, T,, = 22), molekillerin Kinetik enerjisi artmakta ve bu durum
hem renk haritasindaki kirmizi tonlarin yogunlasmasina hem de ¢izgilerin
kalinliklariin artmasina yol agmaktadir. Bu grafikler hem renk degisimleri hem de
cizgi kalinliklar1 ile akigin yonelimi, hizi ve enerji dagilimi hakkinda detayh bilgiler

sunmaktadir.

Basing gradyani yiikseldikge, hizin sifir oldugu bolgeler alt duvara dogru kayar. Bu
kayma, iist duvardan alt duvara dogru artan enerji aktarimi ve X yonindeki molekdler
hareketin baskin hale gelmesiyle iligkilidir. Bu bolgelerde goriilen dairesel oriintiilerin
aslinda dairesel olmamasi1 gerekmektedir. Hem MATLAB'de hem de Python'da
kullanilan akis ¢izgileri (streamline veya contour plot) kiitiiphaneleri, 6zellikle diisiik
hiz bolgelerinde veya ¢ok kiigiik hiz farklarinin oldugu yerlerde, gorsel hatalara neden
olabilir. Bu hatalar1 6nlemek i¢in diisiik hizlarin filtrelenmesi gerekmektedir. Bu da

kayiplara neden olacagi i¢in tercih edilmemistir.

4.2.3 Bolgesel Basin¢ Dagihimlari

Bolgesel basing dagilimlar1 Sekil 4.7°de verilmistir. Hesaplama alani baslangigta X ve
y eksenleri boyunca 40x40 hiicreye boliinmiistiir ve her hiicrede basing degerleri,
yogunluk ve sicaklik verilerinin ¢arpilmasiyla elde edilmistir. Daha sonra, bu bolgesel
basing degerlerini daha sade ve karsilagtirilabilir bir sekilde gorsellestirmek icin
hesaplama alan1 10x10 hiicrelik bir grid yapisina indirgenmistir. Bu indirgeme
sirasinda, her 4x4 hiicrelik grup birlestirilerek yeni bir hiicre olusturulmus ve bu
hiicrelerdeki basing degerleri ortalamalar1 alinarak yeni basing degerleri
hesaplanmistir. Bu islem, basing dagilimlarinin daha anlasilir bir sekilde sunulmasini
ve genel akis yapisinin etkilerinin net bir sekilde degerlendirilmesini saglamistir. Sekil
4.7 ve Sekil 4.8’de kullanilan ayn1 renk skalasi, farkli PW ve T,, kombinasyonlarinin

basing iizerindeki etkilerinin gorsel olarak karsilastirilabilir olmasini kolaylagtirmistir.
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Sekil 4.7: Vx =0, AR=1,0, N=204.800 durumunda bdlgesel basing degerleri.

Is1 haritasi ile ifade edilen grafikler bolgelerdeki basing yogunlugunu ifade etmektedir.
Diistik basing alanlar1 mavi tonlarla, yiiksek basing alanlari ise saridan kirmiziya dogru
yogunlasan tonlarla gosterilmistir. Basing dagilimlarindaki farklar, akisin diizenliligi
ve enerji yogunluguyla dogrudan iligkilidir. PW = 1,0 durumunda basin¢ dagilimi
oldukca homojen bir yapiya sahiptir ve fark edilebilir bir basing gradyani olugsmaz. PW
= 0,8 durumunda basing gradyaninin devreye girmesiyle bolgeler arasinda basing farki
olusur. Sistemin giris ve ¢ikis bolgelerindeki basing farklar1 belirginlesir. PW = 0,5,

basing gradyani durumunda, bolgesel basing degisimleri netlesir.
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Diisiik sicaklik degerlerinde basing farklari sinirli diizeydedir. Duvar sicakliginin
artmas1 sistemdeki ortalama basincin artmasina neden olmustur. Basing gradyaninin
artmasi, akis yukari ve akis asagi basing farklarnin artmasina neden olmustur (Pr).
Renkler basinci ifade etmektedir ve grafikler MATLAB’de ¢izilmistir.

Prw
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Sekil 4.8: Vx =5,0, AR=1,0, N=204.800 durumunda bolgesel basing degerleri.

PW azaldikga, akig Xx-yoniinde artarken, bolgesel basing farklari da buna bagli olarak
artar. Ust ve alt duvarlar zit yonlerde hareket ederken, X-yoniinde mevcut olan basing
gradyaninin da etkisi ile molekiiller sol altta birikir. Bu sebeple bu bdlgede basing artist
g6zlemlenmektedir.
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4.2 4 Hiz Profilleri

Bu bolimde, Veriseti 1 (AR = 1,0, N = 204.800) i¢in PW ve T,, parametrelerinin hiz
profilleri {izerindeki etkileri incelenmistir. Sekil 4.9'da V, = 0, 2,0, 4,0, 5,0 hiz

degerleri altinda elde edilen hiz profilleri gorsellestirilmistir.
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Sekil 4.9: AR =1,0, N = 204.800 durumunda hiz profilleri.

[k siitun sifir basing gradyanm durumlarindan olusmaktadir. Bu ilk siitunda, Knudsen
sayisinin diisiik olmasi (Kn = 0,034) ve PW = 1,0 ile periyodik sinir kosulu olmasi
nedeniyle hiz profilleri neredeyse dogrusaldir. Basing gradyam arttikca, hiz

profillerindeki lineerlik bozulmaktadir. T,, = 10 durumunda iist ve alt duvarlarin ayn1
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sicakliga sahip olmasindan dolayi, ikinci satir-ilk siitun grafigi sadece duvar hizlarinin
gecerli oldugu bir durumu temsil etmektedir. Basing gradyaninin hiz profilleri
tizerindeki etkisi duvar sicakligindan daha biiyiiktiir. Bir basing gradyani mevcut
oldugunda duvarlardaki hiz kaymalarinin simetrik olmadigimi gozlemlenmistir.
Omegin, PW = 0,5 oldugu durumda, hiz kaymas alt duvarda daha biiyiiktiir. Duvar

sicakliklarin hiz kaymalari tizerindeki etkisi ise onemsiz goriinmektedir.

4.2.5 Sicaklik Profilleri

Bu boéliimde, iist ve alt duvarlarin belirli hizlarla zit yonlerde hareket etmesi
durumunda sicaklik profilleri incelenmektedir. Denklem 4.5 ve Denklem 4.6’dan
hareketle, orta bolgede daha yliksek sicakliklar ve buna bagli olarak daha diisiik
yogunluk degerleri beklenmektedir. Sekil 4.10°da verilen sicaklik profilleri, iist ve alt

duvarlarin hareketinin sicaklik dagilimina etkisini detayli bir sekilde gostermektedir.

Sekil 4.10'da iist ve alt duvarlar belirtilen hizlarda zit yonlerde hareket etmektedir. Bu
nedenle, Denklem 3.5'e gore, orta bolgede daha yiiksek sicakliklar beklenir. Sicaklik
profilinde, orta bdlgedeki akis daha yavas oldugu i¢in parabolik bir davranis
gozlenmektedir. Bu davranis, diisiik Knudsen sayisi (Kn = 0,034) ile uyumlu olan

analitik ¢oziimle ortiismektedir [41].

Basing gradyani arttik¢a sicaklik profilindeki tepe noktast y-ekseni boyunca diiser.
Duvar hizlarinin, duvarlarin yakinindaki hiz profilinin davranisimi giiglii bir sekilde
belirlemektedir. Basing gradyanimin varligi, Poiseuille akis teorisi tarafindan
ongoriildiigi tizere, merkez hatt1 cevresinde daha ytiksek sicaklik ve hiz gradyanlarina
neden olur. Duvar hizlarinin sicaklik profili iizerindeki etkisi, 6zellikle duvarlara yakin

bolgelerde yogunlasirken, basing gradyaninin sistem genelindeki etkisi daha baskindir.
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Sekil 4.10: AR =1,0, N = 204.800 durumunda sicaklik profilleri.

4.2.6 Parametrelerin Birlesik Etkisi

Bu boliimde, akis dinamikleri segici gecirgen periyodik sinir kosullari altinda
incelenmis ve sistemin basing farklarma verdigi tepkiler detaylandirilmistir.
Simiilasyon sonuglarinda, basin¢ gradyanlarinin sistemin genel davranisi lizerindeki
etkileri incelenmis ve bu etkilerin g¢esitli parametreler ile iliskili oldugu gosterilmistir.
Tablo 4.1°de verilen parametre degerleri, Tablo 4.2°de sunulan veri setleri ile analiz

edilerek tiim simiilasyonlarda bu kombinasyonlarin etkileri incelenmistir.

Simiilasyonlarda, segici gegirgen periyodik smir kosullari altinda sistemin farkli

basing farklarmma verdigi tepkiler incelenmistir. Sonuglar, basing gradyanlarmin
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yaklagik degerler iizerinden bes farkli araliga boliinebildigini gostermistir. Tablo 4.3,
bu basing gradyani araliklarini ve ilgili degerleri 6zetlemektedir. Tablo 4.3, sistemin
cikis ve giris basinct arasindaki fark temel alinarak belirlenen basing gradyani

araliklarini ve bu araliklarin isimlendirilmesini sunmaktadir.

Basing gradyanlari, —dP/dx olarak ifade edilmis ve her bir gradyan aralig1 bir isimle
tammlanmustir. Ornegin, dPdx1 aralig, diisik basing gradyanmi temsil ederken,

dPdx5 aralig1, daha yiiksek basing gradyani etkisinin oldugunu ifade etmektedir.

Tablo 4.3: Basing gradyani araliklarinin isimlendirilmesi.

Basing Gradyam Ismi Deger Araligi
dpP
dPdx1 ——<0,0008
dx
dP
dPdx2 0,0020 > ——>0,0008
dx
dpP
dPdx3 0,0032 > —— > 0,0020
dx
dP
dPdx4 0,0043 > —— > 0,0032
dx
dpP
dPdx5 ——>0,0043
dx

Sekil 4.11°de Kn = 0,034 degerinde, hesaplama alanindaki ortalama basincin Ty, ile
degisimi ¢esitli duvar hizlar1 (V) icin gosterilmektedir. Bu grafiklerin olusturulma
stireci, tiim veri setleri i¢in basing gradyani ve hesaplama alanindaki ortalama basing
degerlerinin hesaplanmasi ile gergeklestirilmistir. Her veri seti igin, belirli dP/dx
degerlerine bagli olarak sistemin basing gradyami araliklart (dPdx1, dPdx2, ...,
dPdx5) belirlenmis ve ayn1 zamanda hesaplama alanindaki tiim hiicrelerin ortalama
basinglar1 hesaplanmistir. Bu ortalama basing degerleri, hiicrelerdeki molekiler

yogunluk ve sicaklik bilgileri kullanilarak elde edilmistir.

Her bir T,, ve V, kombinasyonu i¢in, hesaplama alanindaki ortalama basing degerleri
basing gradyam araliklarina gore gruplanmis ve grafikler bu gruplandirma esas
alimarak olusturulmustur. Grafiklerde, yatay eksen T, degerlerini, dikey eksen ise

hesaplanan ortalama basinglar1 temsil etmektedir. Farkli basing gradyani araliklari
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(dPdx1, dPdx2, ..., dPdx5) renklerle, V, duvar hizlari ise farkli tonlarla ifade
edilmistir. Ornegin, diisiik V, degerleri agik tonlarla, yiiksek V, degerleri ise daha koyu
renklerle gorsellestirilmistir. Bu siregte, Tablo 4.2°de verilen tiim veri setleri
kullanilmis ve her veri seti i¢in bu analiz tekrarlanmistir. Grafikler, sicaklik arttikca
ortalama basincin arttigini, ancak bu artisin dP/dx ve V, parametrelerine bagli olarak

degisiklik gosterdigini ortaya koymaktadir.
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Sekil 4.11: Kn =0,034 igin Ty, Vx ve dP/dx kombinasyonlarina bagli olarak hesaplama
alanindaki ortalama basing degerleri.

Sekil 4.12°de Kn = 0,069 degerinde, hesaplama alanindaki ortalama basincin Ty, ile

degisimi cesitli duvar hizlar i¢in gosterilmektedir.
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Sekil 4.12: Kn = 0,069 igin Ty, Vx ve dP/dx kombinasyonlarina bagli olarak hesaplama
alanindaki ortalama basing degerleri.
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Sekil 4.13’te Kn = 0,137 degerinde, hesaplama alanindaki ortalama basincin T, ile
degisimi gesitli duvar hizlari igin gosterilmektedir. Grafik, bu parametrelerin ortalama

basing tlizerindeki etkilerini gorsellestirmektedir.

Ortalama Basing
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Sekil 4.13: Kn = 0,137 i¢in Ty, Vx ve dP/dx kombinasyonlarina bagl olarak hesaplama
alanindaki ortalama basing degerleri.

Bu sonuglarin Denklem 4.6 ile uyumlu oldugu goriilmektedir. Hesaplama alanindaki
ortalama basing, T, ile dogrusal olarak artis gdstermektedir. Ust duvar sicakligi, tiim
bolgedeki ortalama sicakligi etkileyerek molekiillerin kinetik enerjisini artirmakta ve
bu durum basing artisina neden olmaktadir. Bunun yani sira, Couette akisindaki duvar
hizlari, sisteme ek enerji saglayarak basing tizerinde dogrudan bir etkiye sahiptir. Daha
hizli hareket eden duvarlar, sisteme daha fazla enerji aktararak basing artigini

hizlandirmaktadir.

Sekil 4.14’°te, basing ve iist duvar sicaklig1 arasindaki iligki, farkli Knudsen sayilari ve
duvar hizlar1 dikkate alinarak gosterilmektedir. Onceki grafiklerdeki veriler dogrusal
egri uydurmasi yoluyla analiz edilmis ve basing gradyaninin bu iliskiyi nasil etkiledigi
incelenmigtir. Sekilde goriildiigii gibi, Knudsen sayis1 ve duvar hizlar1 arttikca,
ortalama basing degerleri de artis gostermektedir.

Bu dogrusal iliski, T, arttikca ortalama basincin diizenli bir sekilde yiikselmesiyle
kendini gostermektedir. Daha diisiik V,, degerlerinde (V,, =0, 1, 2), T,,’nun artis1 daha
yavas ve diizenli bir basing artisina yol agarken, daha yiiksek Vx degerlerinde (V, = 4,
5) bu artis daha keskin hale gelmektedir. Bu durum, duvar hizlarinin sisteme sagladigi

kinetik enerjinin basing tizerindeki etkisini ortaya koymaktadir.
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Sekil 4.14: Cesitli Kn sayilari i¢in hesaplama alanindaki ortalama basing.

Knudsen sayisinin artisi, basing egrilerinin egimini degistirmekte ve daha yiiksek Kn

degerlerinde yiizey sicakliklarina bagli basing artisin1 daha belirgin hale getirmektedir.

Bu grafik, farkli Kn, V,, ve T;, kombinasyonlarinin birlesik etkilerini detayli bir sekilde
gostererek, sistemin akis dinamiklerini anlamak i¢in kapsamli bir ¢ergeve

sunmaktadir.
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5.SOK TUPU ANALIZLERININ MOLEKULER
DINAMIK SIMULASYONU iLE INCELENMESI

Gaz dinamiginde sok tiipli, sok dalgalarini analiz etmek ve bu dalgalarin etkilerini
anlamak amaciyla kullanilan 6nemli bir aragtir. Sok dalgalari, bir ortam boyunca
yayilarak basing, sicaklik ve yogunluk gibi termodinamik 6zelliklerde ani degisimlere
neden olan siddetli bozulmalar olarak tanimlanmaktadir [92]-[94]. Bu dalgalar,
aerodinamik, havacilik ve yanma arastirmalar1 gibi cesitli bilimsel ve miihendislik
disiplinlerinde Onemli bir yere sahiptir. Sok dalgalarinin dogasin1 anlamak, bu
alanlardaki teknolojik ilerlemeler i¢in kritik bir gereklilik olarak karsimiza

cikmaktadir [95].

Sok tiipiiniin temel tasarimi, uzun ve ici bos bir tiipiin, ince bir zar veya diyafram ile
iki bolmeye ayrilmasi prensibine dayanmaktadir. Bu bdlmelerden biri, genellikle
stiricii bdlmesi olarak adlandirilan taraf, yiiksek basingl gaz ile doldurulurken diger
taraf, diisiik basingli gaz veya vakum igermektedir. Deney basladiginda, diyaframin
kaldirilmasiyla yiiksek basingli gaz diisiik basin¢h bolgeye hizla yayilir ve bir sok
dalgas1 olusur. Bu siire¢ hem teorik hem de deneysel ¢calismalarla kapsamli bir sekilde

incelenmis ve modellenmistir [96], [97].

Sok tiipleri, yalnizca sok dalgalarinin olusumu ve yayilmasini degil, ayn1 zamanda bu
dalgalarin engellerle etkilesimi ve malzemeler {izerindeki etkilerini de incelemek icin
kullanilmaktadir. Ozellikle yiiksek sicaklik, basing ve hizlarin simiile edilebildigi bu
sistemler, gazlarin asir1 kosullar altindaki davranislarini anlamak i¢in biiyiik bir olanak
saglamaktadir. Bu baglamda sok tiipleri, havacilik ve uzay miihendisligi, yanma
arastirmalart1 ve malzeme bilimi gibi ¢esitli alanlardaki bilimsel ve teknolojik

ilerlemelere katkida bulunmaktadir [98]-[102].

MD simiilasyonlari, sok tlipi dinamiklerinin molekiiler diizeyde incelenmesinde
onemli bir ara¢ olup, sok dalgalarinin davranislarini detayli bir sekilde incelemek ve
bu siireglerin altinda yatan karmasik fiziksel mekanizmalari anlamak igin
kullanilmaktadir [94]. Geleneksel deneysel yontemlerin tamamlayicist olan bu
simiilasyonlar, yiliksek dogrulukla elde edilen sonuglarla sok dalgasi dinamiklerine
dair kritik bilgiler sunmaktadir [103]. Ozellikle, molekiiler etkilesimlerin ayrintil

olarak incelenmesine olanak taniyan bu yontemler hem teorik modellemeyi
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gelistirmek hem de deneysel verileri desteklemek agisindan 6nem tagimaktadir. MD
simiilasyonlarinin kullanimi, yalnizca sok dalgasiin fiziksel 6zelliklerini anlamakla
kalmaz, ayn1 zamanda bu dalgalarin malzemelerle nasil etkilestigini de anlamamizi
saglar. Bu baglamda, sok dalgalarinin enerji transferi, kimyasal reaksiyonlar1 baglatma
potansiyeli ve malzeme yiizeylerine olan etkileri gibi konulara dair detayli bilgiler elde
edilmektedir [104]. Ornegin, bir sok dalgasinin yiiksek sicaklik ve basing altinda gaz
ve kat1 malzemelerdeki etkileri, 6zellikle havacilik ve yanma uygulamalari i¢in hayati
Ooneme sahiptir [101], [102], [105]. Malzemeler Uzerindeki bu etkilerin derinlemesine
incelenmesi hem deneysel sok tlipli c¢alismalart hem de MD simiilasyonlar ile
gerceklestirilir. Sok tiipleri, malzemelerin asir1 kosullar altinda gergekei test edilmesini
saglarken, MD simiilasyonlar1 bu siireclerin molekiiler diizeydeki mekanizmalarini
anlamamiza olanak tanir. Bu tiir ¢calismalar, hem mevcut malzeme sistemlerinin
performansin1 artirmak hem de yeni nesil malzeme tasarimi i¢in degerli bilgiler

sunmaktadir.

Bu boliimde gerceklestirilen calismalar, sok tiiplerinde sok dalgalarinin dinamiklerini
anlamaya yonelik teorik ve MD simiilasyonlarin1 kapsamaktadir. Calismada, sok
dalgalarinin gazlar iizerindeki etkileri analiz edilmistir. Ozellikle saf helyum (He), saf
argon (Ar) ve bu gazlarin karigimlart i¢in sok dalgalarinin yogunluk, hiz ve enerji
dagilimlar1 detayli bir sekilde incelenmistir. MD simiilasyonlarindan elde edilen
veriler, teorik sonuglarla karsilastirilmis ve sonuglarin uyumu degerlendirilmistir.
Calisma, sok dalgalarinin gazlarin molekiiler diizeydeki dinamiklerini anlamak icin

simiilasyon tabanl bir yaklasimla ele alinmistir.

5.1 Simtlasyon Ydntemleri

Cok hiicreli MD simiilasyonu yontemi, sok tiiplerinde gazlarin dinamik davraniglarin
analiz etmek i¢in gii¢lii bir aractir. Bu yontemle yapilan bir calismada, monatomik
gazlar icin ses hizlar1 basarili bir sekilde Olclilmiis ve Olcililen degerlerin teorik

sonuglarla tutarli oldugu goriilmiistiir [68].

Bu béliimde, sok tiiplerinde gazlarin dinamik davranislarini analiz etmek i¢in daha
once detaylandirilan MD yontemleri kullanilarak gergeklestirilen iki asamali
simiilasyon siireci agiklanmigtir. Simiilasyonlar, helyum ve argon gibi farkl fiziksel

ozelliklere sahip gazlarin sok dalgasi dinamiklerini anlamaya yonelik olarak
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tasarlanmustir. Ozellikle saf monatomik molekiiller ve bunlarin karigimlari {izerinde
yapilan sok tiipii simiilasyonlari, problemin fizigini anlamak ve ses hizin1 dogru bir

sekilde tahmin etmek i¢in 6nemli veriler sunmaktadir.

Bu ¢alismada yapilan simiilasyonlarin baglangic durumlari, Sekil 5.1°de verilmektedir.
Sekil 5.1.a’da simiilasyonlarda 1. gaz olarak kullanilan He gazi, Sekil 5.1.b’de 2. gaz
olarak kullanilan Ar gazi ve Sekil 5.1.c’de ise sisteme ayn1 oranlarda eklenmis He ve
Ar karigimi temsil edilmistir. Bu baslangi¢c durumlari, helyumun diisiik molekiiler
kiitlesi ve argonun yiiksek molekiiler kiitlesi gibi fiziksel 6zelliklerin, sok dalgasi
dinamiklerine etkisini kargilastirmak amaciyla se¢ilmistir. Burada hesaplama alaninin
bir yarist gaz ile doldurulurken, diger yaris1 bos birakilmistir ve arada hayali bir duvar
bulunmaktadir. Bu duvar birden kaldirilir ve sok yapist gelisir. Bu siire¢, sok
dalgasinin gaz molekiilleri arasinda enerjiyi nasil dagittigin1 gozlemlemek i¢in kritik

O6neme sahiptir.

(@) (b) (©)

Sekil 5.1: Sok tiipii baslangi¢ durumlarinin temsili gosterimi, (a) Monatomik He gazi,
(b) Monatomik Ar gazi, (¢) Monatomik karisim durumu.

Ug duvarlara yakin bolgelerde molekiil say1 yogunlugunda osilasyonlar (salinimlar)
gbzlenmistir. Bu osilasyonlar, sistemin baslangictaki dengesizliginin bir sonucu olarak

ortaya ¢ikar ve zamanla azalir. Bu, sistemin enerjisinin dengelendigini gostermektedir.
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Tiim simiilasyonlarda boyutsuz galisilmistir. Similasyonlarda He’un ¢ap1 d = 1, Ar’un
cap1 ise d = 1,67 olarak boyutsuzlastirilmis ve hesaplamalarda s = 3,5 olarak alinmustir.

Boyutsuzlastirma sayesinde farkli molekiiler 6zelliklere sahip gazlarin dinamik
davraniglari, fiziksel Ol¢lim birimlerinden bagimsiz olarak ortak bir g¢ercevede

incelenmistir. Simiilasyonlar iki asamada yiiriitiilmistiir.

e 1. Asama: Simiilasyon Ortamina Molekiillerin Ilk Yerlesimi
Ik adimda, toplam 204.800 molekul, 280d%280dx112d (X, Yy, z) boyutlarinda
bir hesaplama bolgesine yerlestirilmistir. Bu asamada, molekiiller baslangigta
homojen bir sekilde yerlestirilmis ve ¢arpisma siireci baslatilmistir.
Simulasyon, molekiil basina ¢arpisma (cpp) 10'a ulasana kadar ¢alistirilmastir.
Karisim modelinde ise karistmin homojen olmasi i¢in 100 cpp kullanilmistir.
Bu agamada, tiim ¢arpigmalar diizgiin yansima modeli ile gerceklestirilmistir;
yani molekiiller herhangi bir enerji kaybi olmadan elastik bir sekilde
yansimustir. Ik simiilasyondan elde edilen sonugclar, sonraki asama igin
baslangic verisi olarak kullanilmistir.

e 2. Asama: Hesaplama Alanmin Genisletilmesi ve Sok Yapisinin incelenmesi
Ikinci adimda, hesaplama alam, ortadaki hayali duvarmn kaldiriimasiyla
genigletilmis ve bolge boyutlart iki katina ¢ikarilmistir. Bu islem, gazlarin
serbestce yayilmasina izin vererek sok yapisinin dogal bir sekilde olusmasina
olanak saglamistir. Sok dalgasinin yayilim siireci bu genisletilmis alanda daha

net bir sekilde gézlemlenmistir.

Bu asamada da diizgiin yansima modeli kullanilmaya devam edilmis ve simiilasyon

cpp 2000'e ulagana kadar yiriitilmiistiir.

Simiilasyon verilerinden ses hizinin ¢ikarimi, problemin fiziksel prensipleri ile uyumlu
oldugu siirece miimkiindiir. Bu ¢alismada, simiilasyondan elde edilen ses hizi, teorik

olarak Denklem 5.1 ile ifade edilen degere karsilik gelmektedir:

/ZkT

Bu denklemde, a ses hizin1 ifade ederken, y gazin adyabatik katsayisini temsil eder ve

monatomik gazlar igin genellikle y=5/3 olarak alinir. R gaz sabiti olup, termodinamik
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ozelliklerle iligkilidir. T gazin mutlak sicakligini, k Boltzmann sabitini ve m ise gazin

molekiler kitlesini ifade etmektedir.

5.2 Simiilasyon Sonuclar1 ve Analizi

Simiilasyonlar sirasinda elde edilen veriler, sok dalgalariin gazlarin dinamik
davraniglar lizerindeki etkilerini anlamak i¢in analiz edilmistir. Bu analizler, He, Ar
ve bu gazlarin karigimlart {izerinde yogunlasarak yogunluk, hiz ve enerji

dagilimlarinin zamana bagli degisimlerini incelemektedir.

Bu boliimde, sok dalgalarinin gazlarin molekiiler say1 yogunlugu iizerindeki etkileri
grafiksel olarak sunulmus ve maksimum noktalar arasindaki zaman farklarindan ses
hizi hesaplamalar1 yapilmigtir. Bu hesaplamalar, simiilasyon sonuglarinin teorik
degerlerle uyumlu oldugunu ortaya koyarak, sok dalgasi dinamiklerinin fiziksel

modellerle tutarliligini1 gostermektedir.

5.2.1 Saf Gazlarin Analizi

Bu boliimde, saf He ve saf Ar gazlari igin gergeklestirilen sok tiipii simiilasyonlari ele
alinmaktadir. Her bir gaz i¢in yogunluk dalgalanmalari, enerji dagilimlart ve ses hiz1
gibi parametreler incelenmis ve bu verilerin teorik modellerle uyumu

degerlendirilmistir.

5.2.1.1 Helyum (He) Simulasyonu

Sekil 5.2, He gazi icin gerceklestirilen sok tiipili simiilasyonunda, hesaplama alaninin
iist kismindan segilen bir bolgedeki molekiiler sayr yogunlugunun zamana baglh
degisimini gostermektedir. Bu grafik, sok dalgasinin etkilerini yerel olarak analiz
etmek ve sok dalgasi olusumu ile gazin yogunluk dalgalanmalarinin (osilasyonlarinin)
zaman i¢inde nasil dengelendigini incelemek acisindan 6nemli bilgiler sunmaktadir.
Grafikte, baglangigta ani bir yogunluk artis1 gézlemlenmekte, bunu takiben yogunluk
degerlerinde dalgalanmalar goriilmektedir. Bu osilasyonlarin genligi zamanla
azalmakta ve sistem, kararli bir yogunluk degerine yaklagmaktadir. Bu durum, sok
dalgasiin enerjisinin gaz molekiilleri arasinda dengeli bir sekilde dagildigini ve

sistemin kararli bir rejime gegtigini gostermektedir.
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Simiilasyon sirasinda, hesaplama alaninin secilen bolgesindeki yogunluk degerleri
belirli zaman adimlarinda kaydedilmis ve elde edilen veriler grafik iizerinde

gorsellestirilmistir.
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Sekil 5.2: Sok tiipinde He gazinin molekil say1 yogunlugunun zamanla degisimi.

Simiilasyonlardan elde edilen yogunluk grafikleri incelendiginde, egriler lizerindeki
maksimum noktalar dalganin yayilimi hakkinda onemli bilgiler saglar. Ilk iki
maksimum nokta, dalgalarin tam olarak ses hiziyla yayilmadig bir gecis donemine ait
oldugu i¢in analizde kullanilmaz. Bunun yerine, yogunluk grafiginin daha sonraki
maksimum noktalar1 arasinda gegcen zaman araliklari ses hizi hesaplamasi ig¢in
kullanilir. Bu yaklasim, dalganin sok sonrasi kararli bir rejimdeki hareketini dogru bir
sekilde temsil eder. Yogunluk grafigindeki herhangi iki maksimum nokta arasindaki
zaman farki (t, —t;), dalganin bu siire zarfinda kat ettigi mesafeyle iliskilidir.
Ornegin, grafikteki son iki maksimum nokta dikkate alinarak ses hizi su sekilde

hesaplanmastir:

11184 1118
Asimilasyon = (t, — t;) - (2165 —1779)

~ 2,896 (5.2)

72



Bu simiilasyon sonucu, teorik ses hizi degeriyle (Q¢eorix = 2,887) karsilastirildiginda
oldukga uyumlu bir sonu¢ vermektedir. Simiilasyon ile teorik deger arasindaki hata
orani yalnizca %0,3’tiir ve bu durum, simiilasyon yonteminin fiziksel modellerle

yuksek dogrulukta uyumlu oldugunu gostermektedir.

5.2.1.2 Argon (Ar) Simulasyonu

Sekil 5.3’te verilen yogunluk grafigi, Ar gazimin zamanla degisen molekil sayi

yogunlugunu gostermektedir.
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Sekil 5.3: Sok tiipiinde Ar gazinin molekil say1 yogunlugunun zamanla degisimi

Bu grafikteki son iki maksimum nokta, simiilasyon sonucunda hesaplanan ses hizi
(Asimitasyon) 1le teorik ses hizi (ateorix) arasindaki iligkiyi analiz etmek igin

kullanilmistir. Ar gazinin yogunluk grafiginin son iki maksimum noktas: arasindaki

zaman farki kullanilarak ses hizi su sekilde hesaplanmistir:

B 1116,7d _ 1116,7
Asimiilasyon = (t,— ) - (16638 — 15518)

= 0,928 (5.3)
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Teorik deger iS€ Ateorik = 0,914 olarak hesaplanmisgtir. Hata orani, %1,5 gibi diisiik
bir seviyededir. Bu, simiilasyon sonuglarinin teorik modelle tutarli oldugunu ve Ar
gazinin sok dalgasi dinamiklerinin dogru bir sekilde simiile edildigini gdstermektedir.
Simiilasyondan elde edilen bu sonuglar, sok dalgalarinin gazlarin fiziksel 6zelliklerine

etkilerini anlamak i¢in kullanilan yontemlerin glivenilirligini ortaya koymaktadir.

Gazlarin ideal gaz davranisindan sapmalari, viskozite ve 1s1 transferi gibi etkilerden
kaynaklanan nonlineer davranislarla iliskilidir [106]-[109]. Argon gazinda molekiiller
aras1 mesafenin ¢ok diisiik olmasi, dalga bi¢ciminin siniisoidal yapisini bozarak sikisma
ve genlesme egrilerinde asimetrik bir davranisin ortaya ¢ikmasina yol agar. Molekdler
dinamik simiilasyonlar1 ise bu nonlineer etkilerin detayli bir sekilde incelenmesini

saglayarak, bu tiir davraniglarin daha iyi anlagilmasinda 6nemli bir avantaj sunar.

5.2.2 Gaz Karisimlarinin Analizi

Cesitli akis kosullar1 altinda sok dalgalarinin yapisi cesitli arastirmalara konu
olmustur. Ozellikle gaz karisimlari, sok dalgalarinin dinamigini anlamada kritik bir
yere sahiptir. Karistm modelleri, farkli tiirde gazlarin molekiiler 6zelliklerini
birlestirerek sok dalgalarinin yayilmasini ve ses hizini tahmin etmeye yonelik
yaklagimlar sunmaktadir [110]. Bu baglamda, bir gaz karisimi igerisindeki tiirlerin

ortalama molekuler kitlesi (m,,,;,) tizerinden ses hizi, Denklem 5.4’te ifade edilmistir:

_ | KT (5.4)
3m'mix

Amix

Burada, karisimin ortalama molekiiler kiitlesi (m,y;,), karisimdaki her gaz tiiriniin

molekiiler kiitlesi ve bilesim oranlari (x;) dikkate alinarak hesaplanir:

Mpix = Z xXimy (5.5)
i
Bu c¢aligmada, monatomik saf He ve Ar gazlarinin sok tiipiindeki davranisi
incelenmistir. He ve Ar gaz karigimlari i¢in ses hizt hem simiilasyon hem de teorik
olarak hesaplanmis ve bu degerler kiyaslanmistir. Ozellikle, %50 He ve %50 Ar gaz

karisimi ele alinarak, sok tliplindeki zaman-molekiil say1 yogunlugu verileri analiz
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edilmistir. Karisima ait molekiil say1 yogunlugunun zamana bagli degisimini gosteren

grafik, Sekil 5.4'te sunulmustur.
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Sekil 5.4: Sok tiiptinde %50 He ve %50 Ar gazlarinin molekiil say1 yogunluklarinin
zamanla degisimi.

%50 oraninda He ve %50 oraninda Ar gazi karigiminin molekiil say1 yogunlugu grafigi
kullanilarak, ses hiz1 su sekilde hesaplanmistir:

a __1116.7d 11167
similasyon = . ¢y~ (6280-5360)

= 1,214 (5.6)

Teorik olarak hesaplanan ses hizi degeri ise: Qiporix = 1,232 oOlarak hesaplanmustir.
Bu sonuglar, simiilasyon ve teorik degerler arasindaki hata oraninin %1,5 oldugunu
gostermektedir. Hata oranminin diisiik olmasi, simiilasyonun fiziksel modelle
tutarliligin1 ve gaz karisimlarinin sok dalgasi dinamiklerini dogru bir sekilde temsil

ettigini gostermektedir.

5.2.3 Sonugclar ve Tartisma

Bu bolimde saf He, saf Ar ve esit oranlarda (%50-%50) He-Ar karisimi hesaplama
alanma yerlestirilmis ve simiilasyonlar c¢alistirilmigtir. Her bir gaz tiirii i¢in sok

dalgasinin yayilimi ve yogunluk degisimleri incelenmistir. Sekil 5.5’te, bu {i¢ farkl
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durumda elde edilen zaman-molekil say1 yogunlugu grafikleri ayni eksen {izerinde

sunulmustur.
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Sekil 5.5: Sok tiipiinde saf He, saf Ar ve karigimlarinin say1 yogunluklarinin zamanla degisimi.

Sekil 5.6°da, saf He, saf Ar ve esit oranlarda He-Ar karisiminin sok tiipiindeki enerji
dagilimlar gosterilmektedir. Bu grafikler, t = 5, t = 10, t = 15 ve t = 20 anlarindaki
durumu gorsellestirmekte ve enerji seviyelerinin (E) molekiil tiirlerine bagli olarak
nasil degistigini gostermektedir. Grafikler ayn1 zaman degerine karsilik gelen cpp
degerine gore olusturulmus olup, farklt molekiil tiirlerinin kinetik enerjilerindeki
farkliliklar1 agik¢a ortaya koymaktadir. He, diisiik molekiiler kiitlesi (my, =
4 g/mol) nedeniyle, ayni sicaklik altinda daha yiiksek bir kinetik enerjiye sahiptir. Bu
durum, kinetik enerji formiiliine gore, daha hafif gazlarin daha hizli hareket etmesine
neden olmaktadir. Grafiklerde de goriildiigii tizere, He molekiilleri daha yiiksek enerji
yogunluguna sahip bir profile sahiptir. Sok tiiplinde aradaki hayali membran
kaldirildiginda, helyum molekiilleri, daha hizli hareket ederek sok dalgasinin etkisini
daha giiclii bir sekilde tasimaktadir. Ar, He’a gore daha agir bir molekiil kiitlesine
sahiptir (my, = 39,948 g/mol). Bu nedenle, aynmi sicaklik altinda kinetik enerjisi
daha diistik olur. Argon molekiilleri, sok tiipii boyunca helyuma kiyasla daha yavas

hareket etmektedir.
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Zaman
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t=20

Molekal tipi

He Ar Karisim

Sekil 5.6: Saf He, saf Ar ve karigima ait enerji karsilastirmasi.
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Esit oranlarda He-Ar karisimi, helyumun hafifligi ve yiiksek kinetik enerjisi ile
argonun daha agir molekiiler kiitlesi ve diisiik kinetik enerjisini bir araya getirerek
dengelenmis bir enerji profili sunmaktadir. Bu kombinasyon, karigimin enerji
seviyesinin saf Ar’a gore daha yiiksek, ancak saf He’a gore daha diisiik olmasina neden
olur. Sekil 5.6’da goriildiigii tizere, karisimin enerji dagilimi, saf helyum ve saf argon
arasinda bir deger alarak iki gazin dinamik 6zelliklerini harmanlamaktadir. Bu durum,
sok dalgas1 dinamiklerinin gazlarin molekiiler kiitlesi ve kinetik 6zelliklerine bagh

oldugunu géstermektedir.

Helyumun daha yiiksek kinetik enerjisi, sok dalgalarinin daha hizli yayilmasina neden
olur. Bu durum, helyumun simiilasyon tabanli ses hizinin (asimiasyon = 2,896) daha

yiiksek ¢ikmasiyla dogrulanmaistir.

Argon, daha diisiik enerji seviyesi nedeniyle daha yavas bir sok dalgas1 yayilimina

sahiptir (asimiasyon = 0,928).

Karisim, helyumun yiiksek enerjisi ve argonun diisiik enerjisi arasinda bir davranis

sergiler. Bu, karigimin ses hizinin (@simgiasyon = 1,214) iki gazin arasinda bir degere

sahip olmasini agiklamaktadir.

Sekil 5.7°de He, Ar ve bu gazlarin karisimlari i¢in molekil say1 yogunlugu grafikleri
verilmigtir. Bu grafikler, sok tiipii icerisindeki gazlarin zamanla yogunluk
degisimlerini ve list duvara ulagsma hizlarini1 gorsellestirmektedir. Baglangigta grafikler
yaklasik olarak ayni degerleri verirlerken, zamanla grafikler arasinda farkliliklar
gorilmektedir. Zaman ilerledikge, He, Ar ve karisim gazlari arasindaki farkliliklar
belirginlesmektedir. Bu farklilik, gazlarin molekiiler 6zelliklerine dayanmaktadir.
Helyum molekiilleri, diisiik molekiiler kiitlesi nedeniyle daha yiiksek kinetik enerjiye
sahip oldugundan, argona kiyasla daha hizli hareket etmektedir. Bu da helyumun st

duvara daha ¢abuk ulagsmasina neden olmaktadir.

Helyum ve argon karistminda (He-Ar), grafik, helyumun hizli hareketinin etkilerini ve
argonun daha yavas hareketinin dengelenmesini yansitmaktadir. Karisim gazi,
helyumdan daha yavas, ancak argondan daha hizl1 bir sekilde iist duvara ulagmaktadir.
Bu durum, karisimin ortalama molekiiler kiitlesi (1m,,,;,) ve buna bagli ses hiz1 (a,iy)

ile iliskilidir.
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Sekil 5.7: Saf He, saf Ar ve karigima ait molekil say1 yogunlugu karsilastirmasi.
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Sekil 5.7 (devami): Saf He, saf Ar ve karistma ait molekiil sayr yogunlugu
karsilastirmasi

Sekil 5.8, sok tiipiindeki gazlarin hiz alanlarinin gorsellestirilmesi igin akis ¢izgileri
(streamline) kullanilarak olusturulmustur. Bu gorsellestirme, gazlarin hiz karelerinin
hesaplanmasiyla elde edilen veriler temel alinarak yapilmistir. Akis ¢izgileri, gazlarin
hareket yoniinii ve hiz biliytikliigiinii temsil etmek i¢in kullanilmis, hiz biiyiikligiiniin
karesi renklerle ifade edilmistir. Ayrica, hizin biiytikligii arttikca akis ¢izgilerinin
kalinlig1 degistirilerek, sok dalgasinin gaz iizerindeki etkisi daha belirgin bir sekilde
ortaya konulmustur. Her bir grafik, He, Ar ve karisim i¢in zamanin farkli anlarindaki

(t=05, 27, 40, 210, 2500) hiz dagilimini temsil etmektedir.

t =5 aninda, He gazinda akis ¢izgileri, sok dalgasinin baslangicinda yiiksek bir hizla
genislemeye baslamis ve alt duvardan iist duvara dogru net bir hareket gostermistir.
He, diisiik molekiiler kiitlesi sayesinde sok dalgasi etkisiyle en hizli yayilan gazdir. Ar
gazinda akis ¢izgileri oldukca siirl bir bolgeyi kaplamakta ve hareket daha yavas bir
sekilde baglamaktadir.
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karsilastirilmasi.

t =27

t =210
Sekil 5.8: Saf He, saf Ar ve karisim gazlarina ait akis ¢izgilerinin (streamline) zamanla



t = 2500

Sekil 5.8 (devami): Saf He, saf Ar ve karisim gazlarina ait akis ¢izgilerinin
(streamline) zamanla karsilagtirilmasi.

Daha agir molekiiler kiitlesi nedeniyle Ar gazi, He’a gore daha fazla eylemsizlik
gostermektedir. Bu, Ar’un baslangicta daha yavas bir yayilim sergilemesine yol
acmaktadir. Karisimda akis ¢izgileri, He’dan daha dar bir alana yayilmis, ancak Ar’a
gore daha genis bir hiz dagilim1 sergilemistir. Bu, karisimin hareket hizinin He ve Ar

arasinda bir deger gosterdigini ifade etmektedir.

t = 27 aninda, He akis ¢izgileri, iist duvara iyice yaklasmis ve hizla genisleyen bir
yap1 sergilemistir. Bu asamada He’un sok dalgasi etkisiyle alt duvardan iist duvara
olan hareketini biiyiik 6l¢lide tamamladigi goriilmektedir. Bu esnada, Ar gazinin akis
cizgileri hala alt bolgede yogunlagmistir ve hareket alani oldukga sinirlidir. Sok dalgast
Ar gazinda etkisini hissettirse de kutlesinin yuksek olmasi nedeniyle Ar’un hareketi
oldukg¢a yavas bir hizla ilerlemektedir. Karigimda ise akis ¢izgileri He’a gore daha dar
bir alana yayilmis, ancak Ar’a kiyasla list duvara dogru daha hizli bir hareket

gorulmektedir.

t =40 aninda He gazi, iist duvara ulasmig ve hizin en yiiksek oldugu alanlar renk
skalasinda belirgin sekilde gosterilmistir. He’un diisiik molekiiler kiitlesi sayesinde
hizl1 hareket ettigi ve sok dalgasimi etkili bir sekilde tagidig1 gézlemlenmistir. Ar ise
daha agir yapis1 nedeniyle hala alt bolgeye yakin kalmis ve hareket sinirli bir alanda
yogunlasmistir. Karisim gazi, He’un hizl etkisiyle {ist duvara yaklasmis ancak Ar’un

yavaslatici etkisiyle tam olarak ulagmamustir.

t =210 aninda, sok dalgasi He gazinda alt duvara carpip dogru geri donerken, Ar

gazinda sok dalgasi list duvar bolgesine ulasmistir. Ar’un hareket hiz1 He ve karisima
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kiyasla hala diisiiktlir. Karisim gazinda akis ¢izgileri belirgin bir sekilde genislemis,

ancak helyumun etkisiyle hizlanmis bir yap1 sergilemektedir.

t => 2500 aninda, He gazinda akis ¢izgileri tamamen kaybolmustur. Bu durum,
helyumun diisiik molekiiler kiitlesi nedeniyle enerjisini hizla esit sekilde dagitarak
kararli bir duruma ulastigin1 gostermektedir. Buna karsilik, Ar gazinda akis cizgileri
hala Gst duvar ve alt duvar arasinda yogun bir hareket gostermektedir. Bu, argonun
kinetik enerjisini helyuma kiyasla daha uzun siire korudugunu ve kararli duruma daha
gec ulastigini ifade etmektedir. Karisim gazinda ise akis ¢izgileri helyuma gore daha
belirgin bir sekilde varligin siirdiirmekte, ancak argona kiyasla daha dengeli bir yap1
sergilemektedir. Bu durum, helyumun hizli dinamik etkilerinin argonun daha yavas

kinetik davranisiyla dengelendigini gostermektedir.
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6. FIRCA KECELERIN MOLEKULER DINAMIK
SIMULASYONU ILE INCELENMESI

Turbomakinelerde ve diger miihendislik uygulamalarinda, kacak akislar1 kontrol
etmek amaciyla ¢esitli sizdirmazlik elemanlar1 kullanilmaktadir. Bu elemanlar
arasinda, labirent kegeler ve firga kegeler 6ne ¢ikmaktadir. Bu kegeler, dénen ve sabit

bilesenler arasindaki kacgak akislar1 kontrol etmek icin gelistirilmistir.

Labirent kecgeler, geleneksel sizdirmazlik elemanlar1 arasinda yer almakta ve
genellikle donen bilesenlerin etrafinda ¢oklu dar gecitler olusturarak kagak akislari
engellemeyi amaglamaktadir. Bu kegelerin en 6nemli avantajlarindan biri, fiziksel
temas olmadan c¢alisan bir tasarima sahip olmalari nedeniyle diisiik siirtlinme ve
asinma sorunlarinin Onlenmesidir. Bu 06zellik, uzun Omiir ve minimum bakim
gereksinimi saglamaktadir. Ancak, diisiik sizdirmazlik performansina sahip olmalari
nedeniyle enerji kayiplarina yol agabilir ve 6zellikle yiliksek basing farklarinin oldugu
durumlarda kacak akis miktar1 artabilir. Bu durum, enerji verimliligi yiiksek

uygulamalarda sinirlayici bir faktor olarak 6ne ¢itkmaktadir [111], [112].

Firca kegeler ise modern turbomakinelerde ve c¢esitli mihendislik sistemlerinde
dinamik sizdirmazlik ¢oéziimleri olarak tercih edilmektedir. Bu elemanlar, donen ve
sabit bilesenler arasindaki kacak akislar1 kontrol etmek igin tasarlanmis ve ozellikle
gaz ve buhar tiirbinleri gibi uygulamalarda kullanilmaktadir. Labirent kegelerin
sinirlamalarim1 gidermek tizere gelistirilmis olan firca keceler, yliksek sicaklik ve
basing farklarinda daha az kacak akis saglarken, lif benzeri yapilar1 sayesinde donen
bilesenlerin ylizeyine daha etkili bir sekilde uyum saglamaktadir [113]. Ayrica, ince
lif yapis1 sayesinde enerji verimliligini artirarak bazi uygulamalarda %20’ye varan
enerji tasarrufu saglamaktadir [114]. Bunun yani sira, lifler arasinda meydana gelen
kiiclik deformasyonlari tolere edebilme kapasitesi, firca kegelerin stabil performansini

arttirmaktadir [115].

Fir¢a keceler, makinelerdeki sizintiy1 en aza indirmek i¢in, genellikle metalik veya
polimer malzemelerden iiretilmis, sikica paketlenmis ve ayn1 zamanda esnek yapiya
sahip teller (bristle) veya lifler kullanan bir yontemdir [116]. Bu teller, hareketli bir
ylizeyle siirekli temas halinde kalarak sizdirmazlik yiizeyiyle uyum

saglayabilmektedir. Bu 6zellikleri sayesinde firca contalar, tiirbinler, kompresorler ve
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jet motorlari gibi yiiksek hiz ve performans gerektiren turbo makinelerde yaygin olarak
tercih edilmektedir. Geleneksel sizdirmazlik yontemlerine kiyasla, firga contalar bir
dizi 6nemli avantaj sunmaktadir. Bunlar arasinda, degisken calisma kosullar1 altinda
ylksek performans, sizdirmazlik yiizeyinde minimize edilmis asinma ve makinenin

genel verimliliginde belirgin iyilegsmeler yer almaktadir [117], [118].

Bir¢ok calisma, firca kegesi ve labirent contalarin 1s1 transferi davranislart ile kagak
akis Ozelliklerini detayli sekilde incelemeye odaklanmustir [117]-[120]. Bu tir
caligmalar, miihendislik uygulamalarinda daha verimli sizdirmazlik ¢6ziimleri
gelistirebilmek adma kritik veriler sunmaktadir. Ozellikle, akiskan dinamigi
davraniglarini anlamaya yonelik arastirmalar, contalarin ig¢indeki ve g¢evresindeki
basing alanlarinin dagilimimi detaylandirmistir [121]. Bu basing alani analizleri,
sizdirmazlik performansini etkileyen parametrelerin dogru bir sekilde tanimlanmasini
saglamaktadir. Ornegin, biiyiik 6lgekli firca kegesi sistemlerinde yapilan arastirmalar,
tel aras1 basing alanlarini inceleyerek kagak akis dinamikleri tizerindeki etkileri ortaya
koymustur [113], [121]. Bu tiir bulgular, firca kecesi geometrisinin ve malzeme

Ozelliklerinin performans iizerindeki roliinii daha iyi anlamamiza olanak tanimaktadir

[113].

Firga kegeler, akis sistemlerinde mikroskobik diizeyde karmasik yapilar ile dikkat
cekmektedir. Ancak bu calismada, fir¢a kegelerin biitlinsel davranisi ele alinarak,
kegenin sizdirmazlik performans: lizerindeki etkileri incelenmistir. Lifler arasindaki
gecis akisina odaklanmak yerine, kecenin bir biitiin olarak akigkanla etkilesimi MD

simiilasyonlar1 kullanilarak analiz edilmistir.

MD simiilasyonlari, 6zellikle rotor hiz1 (V,) ve basing gradyaninin (PW) akiskanin
basinci, sicakligi ve molekiiler say1 yogunlugu tizerindeki etkilerini ortaya koymak
icin giiglii bir yontem sunmaktadir. Bu yaklasim, kegenin mikroskobik seviyede
sizdirmazlik yiizeyi ile akigkan arasindaki dinamik etkilesimlerini anlamaya yonelik

veriler saglamistir.

Sekil 6.1, fir¢a kecelerinin yapisini ve ¢alisma prensiplerini ortaya koymaktadir [122].
Firca kegesi, On plaka, arka plaka ve tel paketi olmak Uzere ii¢ temel bilesenden
olusmaktadir. On plaka, kegenin giris tarafinda yer alir ve tel paketine yapisal destek
saglayarak, akisin tel paketi iizerinde diizgiin bir sekilde yonlendirilmesini saglar.

Arka plaka, tel paketinin arka kisminda bulunur ve kecenin ¢alisma sirasinda
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deformasyona ugramasini engeller. Bu iki plaka, tel paketini sabitleyerek firca

kegesinin saglamligini ve dayanikliligini arttirmaktadar.

Arka plaka

Asagiakim akisi

Sekil 6.1: Firga kecesinin yapisal elemanlar1 ve akis yollarinin sematik gosterimi [122].

Firga kecesinin en kritik bileseni olan tel paketi, ince ve yogun sekilde diizenlenmis
tellerden olusmaktadir. Bu teller, rotor yiizeyi ile temas halinde ya da ¢ok kiiciik bir
bosluk birakarak sizdirmazlik saglamaktadir. Tel paketi, yliksek basingli taraftan gelen
akisin (yukariakim) diisiik basingli tarafa (asagiakim) gecisini biiyiik 6l¢iide kisitlar ve
yalnizca kontrollii bir miktarda akisa izin verir. Bu, 6zellikle yiiksek basing ve sicaklik

kosullarinda ¢aligan doner makineler i¢in biiyiik bir avantaj saglamaktadir.

6.1 Simiilasyon Alani

Bu boliimde, firca kegelerinin MD simiilasyonlarinda kullanilan hesaplama alanm
detayli bir sekilde agiklanmistir. Hesaplama alanimin genel 6zellikleri ve bu alam

olusturan fiziksel sinir kosullar1 asagidaki sekillerde gosterilmektedir.

Sekil 6.2°de hesaplama alaninin izometrik bir goriinimii verilmektedir. Alan, bir

akiskan bolgesini temsil etmekte olup, X, y ve z eksenlerine gore ii¢ boyutlu bir yapida
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cizilmigtir. Akis, x-ekseni boyunca hareket etmekte olup, bu hareket izerinde bir

basing gradyani etkili olmaktadir.

Sekil 6.2: Hesaplama alaninin izometrik goriiniimii.

Sekil 6.3’te, firca kecelerinin ve rotorun simiilasyon ortamindaki yerlesimi
gosterilmistir. Sekil, kecenin iist kisimda yer alan stator ile asagida donen rotor
sisteminde nasil ¢alistigini agiklamaktadir. Fir¢a kegesi, akig bolgesini sinirlamakta ve
arka plakaya sabitlenmis bir yapida gosterilmistir. Rotor, z-ekseni etrafinda donmekte

olup, doniis yonii V, ile belirtilmistir.

A

Y

| Stator
Firca kege Arka plaka

_dp R '

) Rotor @Vz

Sekil 6.3: Firga kegesi ve rotoru i¢eren hesaplama alani.
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6.2 Simulasyon Parametreleri

Yiiksek performansli makinelerde kullanilan fir¢a kegelerinin sizdirmazlik davranigini
anlamak amaciyla, yogun bir sekilde paketlenmis firca killar1 ile hareketli yilizeyler
arasindaki karmasik etkilesimler MD simiilasyonlari ile analiz edilmistir. Bu analizler,
firca kecgelerinin farkli rotor hizlarinda ve basing gradyanlarinda nasil davrandigini
incelemeyi amaglamaktadir. Simiilasyonlarda kullanilan temel parametreler ve

degerler, Tablo 6.1’de sunulmustur.

Tablo 6.1: Simiilasyonlarda kullanilan parametreler.

Parametreler Degerler
v, 0,0 2,0 4,0 5,0
PW 1,0 0,8 0,6 0,4 0,2
T, 10,0

Simiilasyonlarda duvar sicakliklar sabit tutulmus, iist ve alt duvarlar i¢in belirlenen
degerler sirasiyla T,,= 10 ve T, = 10 olarak secilmistir. Sabit sicaklik kosullari, basing
ve hiz gibi diger parametrelerin etkilerinin izole bir sekilde incelenmesine olanak

tanimaistir.

Simiilasyonlarda, rotor hiz1 V,, V, =0, 2,0,4,0,5,0 gibi farkli hiz rejimlerinde test
edilmistir. Bu hiz arahig, diisiik hizlarda akis karakteristiklerinden stipersonik
rejimlere kadar genis bir analiz imkan1 saglamistir. Basing gradyani parametresi PW
ise 1,0 ile 0,2 arasinda segilmistir. Tablo 6.1'de sunulan bu parametreler, akisin farkli
hiz ve basin¢ gradyani kosullar altinda nasil davrandigini anlamak icin temel teskil
etmistir. Ozellikle, PW parametresinin farkli degerlerde alinmasi, giris ve ¢ikis
basinglar1 arasindaki farkin (basing orani, P,.) sistem tzerindeki etkisini analiz etmeye

olanak saglamistir.

Basing oranlarinin hesaplanmasi sirasinda ilk olarak, sicaklik ve molekiiler say1
yogunlugu gibi fiziksel parametrelerin verileri ilgili dosyalardan okunmus ve basing
matrisleri elde edilmistir. Bu islem, molekiiler say1 yogunlugu ve sicaklik matrislerinin

eleman bazinda ¢arpilmasiyla yapilmistir. Ardindan, basing matrisi tizerinde giris ve
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cikis bolgeleri tanimlanmistir. Girig bolgesi ve ¢ikis bolgesi i¢in kenarlardan uzak
olacak sekilde bir aralik belirlenmistir. Giris ve ¢ikis basinglarinin ortalamasi
kullanilarak basing orani hesaplanmistir. Her bir basing gradyani i¢in yapilan bu
hesaplamalarda, 6zellikle son 5 degere odaklanilmistir. Hesaplama sonuglar1 Tablo
6.2’de sunulmustur. Bu tablo, farkli basing gradyanlari i¢in elde edilen basing
oranlarin1 gostermektedir. Tabloya gore, PW degeri azaldik¢a basing oraninin arttigi
acikea goriilmektedir. Ornegin, PW = 1,0 i¢in giris ve ¢1kis basinglar1 esit olup, basing
orant 1,0 olarak hesaplanmistir. Ancak, PW degeri 0,2'ye diistiiglinde basing oran1 4,5
gibi oldukga yiiksek bir degere ulagsmistir.

Tablo 6.2: Basing gradyanlarina karsilik gelen basing oranlari.

PW P.
1 1
0,8 1,2
0,6 1,6
0,4 2,4
0,2 4,5

Bu tabloda verilen basing gradyanlarinin karsiliklar Sekil 6.4’te verilmistir.

0.2 T T T T o

03

047

0771

0.8 r

09r1

Sekil 6.4: Basing gradyanlarina karsilik gelen basing oranlarinin gosterimi.
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Literatirde benzer sistemlerin analizi, genellikle Fluent gibi ticari hesaplamali
akigkanlar dinamigi (CFD) yazilimlar1 kullanilarak gerceklestirilmis ve bu slirecte
sisteme dogrudan giris ve ¢ikis basinglar1 tanimlanmistir. Bu yontem, basing farklarin
sabit bir parametre olarak sisteme dahil ederek akis tizerindeki etkilerini analiz etmeye
odaklanmaktadir [123]-[125]. Ancak bu ¢alismada farkli bir yaklasim benimsenmis;
sabit bir basing orani yerine, PW parametresi kullanilarak sistemin dinamik

davranislar1 incelenmistir.

PW parametresi, yogunluk ve sicaklik gibi fiziksel degiskenler iizerinden basing
farkinin etkilerini dolayli olarak analiz etme imkani sunmus ve bdylece sistemin daha
genis bir perspektifle degerlendirilmesini saglamistir. Literatiirdeki caligsmalarin
blyuk bir kisminda, akigkanin sikistirllamaz oldugu varsayilmistir. Bu baglamda, bazi
calismalarda basing orani hesaplanmamis ve analizler yalnizca basing farki tizerinden

yiriitiilmiistiir [126], [127].

Bu yaklasimla, giris ve ¢ikis basinglarinin sistemdeki akis dinamiklerine gore
kendiliginden olusmas1 saglanmis ve sabit bir basing oran1 yerine daha esnek bir analiz
yontemi gelistirilmistir. Ayrica, PW degerlerinin farkli seviyelerde kullanimu,
literatlirdeki yontemlere kiyasla sistemin dogrusal olmayan davraniglarinin ve fiziksel
parametrelerin basing gradyanina tepkilerinin detayl bir sekilde incelenmesine olanak

tanimaistir.

6.3 Simiilasyon Sonuclari

Fir¢a kecesi sistemi, bir rotor ve bir stator arasina yerlestirilmis bir firca kegesi
elemanindan olugmaktadir. Firca kecgesi, arka plaka ile desteklenmis olup, donen
rotorun yiizeyiyle minimum temas saglayarak sizdirmazlik gorevini listlenmektedir.
Bu sistemde simiilasyon, MD yaklasimiyla ¢6ziilmiis ve basing gradyani (PW) ile rotor
hiz1 (V) gibi parametrelerin etkisi incelenmistir. Sekil 6.5'te, farkli V, ve PW kosullar1
altinda, X-ekseni boyunca molekiil say1 yogunlugunun degisimi gosterilmistir. Bu

grafik MATLAB’de ¢izilmistir.
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Rotor hizi
V,=0
V,=20
v, =40
V,=50

-

Molekdl sayl yogunlugu

IR LT L L L bbbt bbb

e e o, i Sy

| 1 1 | 1 | 1 | | 1 | |
0 10 20 30 40 50 &0 70 80 a0 100 110 120
x ekseni, hlicreler

Sekil 6.5: Farkli rotor hizlar1 ve basing gradyani kosullarinda molekiil say1
yogunlugunun x ekseni boyunca dagilimai.

Grafikte, firga kegesinin bulundugu bolge ile arka plakanin konumunu vurgulamak
icin X ekseni boyunca dikey gri kesikli ¢izgiler kullanilmistir. Bu ¢izgiler, firga kegesi
ve arka plakanin simiilasyon alanindaki fiziksel yerlesimini gostermektedir. Kesik
cizgiler, molekiil sayr yogunlugu profilindeki degisimlerin 06zellikle kecenin
bulundugu bolgede nasil gergeklestigini gorsellestirmek ve analiz etmek igin

kullanilmistir.

Grafik olusturulurken, oncelikle simiilasyon verilerinin son 5 siitununun ortalamasi
alinarak veri seti stabilize edilmistir. Bu islem, yogunluk dalgalanmalarini azaltmak
ve verilerin dengeli bir profil olusturmasini saglamak amaciyla gergeklestirilmistir.
Simiilasyon alani, x-ekseni boyunca dort bolgeye ayrilmis ve her bdlge i¢in uygun
Olceklendirme faktorleri uygulanmistir. Sistemde firca kegesi ve arka plaka gibi
yapisal elemanlar bulundugundan, bu bolgelerdeki y-ekseni yiiksekligi diger bolgelere
gore farklilik gostermektedir. 11k bolge ve son bolge, sistemde en bilyiik y ekseni
yuksekligine sahiptir ve bu nedenle yogunluk verileri, normalizasyon amaciyla 400 ile
boliinmiistiir. Firga kegesi bolgesi olarak adlandirilan 50-55 araliginda, y-ekseni
yuksekligi daha diisiik oldugundan, bu bolgedeki veriler 16 ile 6lgeklendirilmistir.
Arka plaka bolgesi (56-71 araligi), gecis bolgesine gore daha biiyiik bir y-ekseni
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yiiksekligine sahiptir, bu nedenle veriler 160 ile normalize edilmistir. Son bolge (72—
120 aralify), ilk bolge ile ayn1 y ekseni yliksekligine sahiptir, bu nedenle yogunluk
verileri tekrar 400 ile oOlgeklendirilmistir. Bu islemler, sistemin fiziksel
geometrisindeki farkliliklar1 hesaba katarak, grafikteki yogunluk profillerinin gercekei

ve anlamli bir sekilde gorsellestirilmesini saglamistir.

Grafigin sol bolgesi, simiilasyonun yiiksek basing farkinin etkili oldugu kismin1 temsil
etmektedir. Yogunluk profili, burada belirgin sekilde yiiksek bir degerden baslar ve
gecis bolgesine yaklastikga yavasca azalmaya baglar.

Fir¢a kegesi, gaz molekiillerinin yiiksek basing bolgesinden (yukariakis) diisiik basing
bolgesine (asagiakis) gecisini kisitlayan bir bariyer iglevi gormektedir. Bu yapi,
molekiillerin diger tarafa gegisini sinirlandirdigr i¢in yogunlukta keskin bir diisiis
goriilmektedir. Basing gradyani nedeniyle bu bolgede molekiiler hareketin biiyiik

oOl¢iide engellendigi gozlemlenmistir.

Arka plaka bolgesinde, gecisten sonra molekiillerin yogunluklarinin dengelenmeye
basladig1 kismi ifade eder. Fir¢a kegesi bolgesinde yasanan yogun diislisten sonra,

yogunluk profili bu bélgede daha kararli bir seyir izlemektedir.

Grafigin sag tarafi, diisiik basing farkinin etkili oldugu boélgedir. Bu alanda
molekiillerin yogunlugu, sol bolgeye kiyasla daha diisiik bir dengeye ulagmistir.

Sol bolgedeki yiiksek basing, molekiillerin yogunluk profilinde belirgin bir artisa
neden olurken, gecis bolgesindeki fiziksel engeller yogunlukta keskin bir diisiise yol
acmaktadir. Bu gecisten sonra yogunluk, orta ve sag bolgelerde daha dengeli bir hale
gelmektedir. Firca kegesi ve arka plaka gibi yapisal elemanlarin etkisi, gecis
bolgesinde yogun bir sekilde hissedilmekte, bu da grafikteki keskin yogunluk
diisiisiiyle somut bir sekilde ifade edilmektedir.

Sekil 6.6, ¢esitli V, ve PW kosullar1 altinda simiilasyon alanindaki molekiil say1
yogunlugunun iki boyutlu dagilimini gostermektedir. Grafikteki siyah bolge, firca
kecesi ve arka plaka alanini temsil etmektedir ve bu alan, akisin fiziksel olarak
sinirlandigi bir bolgedir. PW = 1,0 durumunda, molekiiler say1 yogunluklar1 oldukga
homojendir ve renkler genel olarak mavi-yesil tonlarinda goriilmektedir. Diisiik basing
farki, molekiillerin serbestce hareket edebilmesini saglamakta ve yogunlukta biiyiik

bir degisikligin gozlenmemesine neden olmaktadir. Fakat, rotor hizlandik¢a (6zellikle
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V, = 5,0’de), rotorun yiizeyine yakin bolgelerde akigkan molekiilleri kinetik enerji
kazanir ve bu enerji molekiilleri daha hizli hareket ettirir. Rotorun yiizeyindeki bu
hareketlilik, molekiillerin daha hizli taginmasina ve iist duvara dogru yonelmesine
neden olur. Bu gibi durumlarda, PW = 0,4 gibi yiiksek basing farki kosullarinda,
molekiillerin bir kism1 yiiksek basingli bolgede birikmekte ve diger tarafa gegisleri
sinirlandirilmaktadir. Bu belirgin durumlarda, renk skalasinda kirmizi tonlarin hakim
oldugu goriilmektedir, bu da molekiiler yogunlugun yiiksek oldugunu ifade

etmektedir.

V, = 0 durumunda, molekiiler say1 yogunluk dagilimi yalnizca basing gradyanina
baglhidir ve daha diizenli bir yap1 sergiler. Rotorun etkisinin olmamasi, akisin yalnizca
basing gradyani yoniinde gerceklesmesine yol agmaktadir. Ancak, hiz seviyelerinin
yukselmesiyle (V, > 0 durumunda), yogunluk dagilimi giderek daha heterojen hale
gelmektedir. Ozellikle PW = 0,4 durumunda, yiiksek rotor hizlar1 molekiiler hareketi
artirarak yogunluk profillerinde dalgalanmalara neden olmaktadir. Vurgulanmasi
gereken bir diger 6nemli nokta, yiliksek rotor hizinda (V, = 5,0), molekdllerin

dagiliminda daha belirgin asimetri gozlemlenmektedir.

Literatiirdeki ¢esitli ¢calismalarda, firca contalarinin arkasinda arka plaka nedeniyle
olusan girdaplarin, akis tiirbiilans1 sonucu meydana geldigi ve bu durumun contanin
performansi {izerinde 6nemli etkiler yarattigi ortaya konmustur [128]-[130]. Bu
girdaplar, Sekil 6.6°’da PW = 0,8 ve I, = 4,0 durumunda gorsel olarak da
gbzlemlenebilmektedir. Bu calismada, arka plaka temsil edilmemis olsa bu girdaplarin
etkisinin gozlemlenmesi miimkiin olmayacakti. Arka plaka, fir¢a paketiyle birlikte
caligarak girdap kaynakli basing dalgalanmalarmi diizenleyerek firga uglarinda
olusabilecek diizensiz basing dagilimina engel olmaktadir. Bu bulgular, arka plakanin
miithendislik optimizasyonunun, fir¢ca kegenin hem mekanik dayanikliligi hem de

sizdirmazlik performansi agisindan kritik oldugunu ortaya koymaktadir [131]-[133].

Sekil 6.7, gesitli V, ve PW kosullarinda simiilasyon alanindaki basing dagilimini
gostermektedir. Renk skalasi, basing seviyelerini ifade etmekte olup, mavi diigiik
basinci, kirmizi ise yliksek basinci temsil etmektedir. Rotor hizi sirasiyla 0, 2,0, 4,0 ve
5,0 olarak artmaktadir. Rotor hiz1 arttik¢a, rotorun kinetik etkisi basing profillerini
etkilemeye baslamakta, 0Ozellikle firca kecesinin yakininda basing artist

gozlemlenmektedir. Bu, rotorun molekiilleri sikigtirarak  bdlgesel basinci
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artirmasindan kaynaklanmaktadir. Rotor hizinin maksimum seviyeye ulasmasiyla,
basing profili daha dinamik hale gelmekte ve akisin karakteristigini ciddi sekilde
degistirmektedir.

V, = 5,0 durumunda, fir¢a kegesinin giris tarafinda yiiksek basing birikimi olusurken
(kirmiz1 renk), ¢ikis tarafinda ise basing daha diisiiktiir (mavi tonlar). Bu nedenle,
yiiksek rotor hizi, basing farkini daha da belirgin hale getirerek, akis dinamiklerinde

dengesizlik olusturmaktadir.

PW azaldikga, sistemdeki basing farki artar ve bu durum grafikte daha biyiik
degisiklikler meydana gelir. PW = 1,0 ve V, = 0 durumunda, basing farki olmadigi igin
sistem dengelidir ve homojen bir renk profili gézlemlenmektedir. Ancak, PW = 0,4 ve
V, = 5,0 durumunda, yiiksek basing farki ve yiiksek rotor hizi, basing profillerini
oldukg¢a karmasik hale getirmektedir. Fir¢a kegesinin giris tarafinda yiiksek basing

birikimi, ¢ikis tarafinda ise diisiik basing alan1 belirginlesmektedir.

Sekil 6.8, cesitli 1, ve PW kosullarinda simiilasyon alanindaki enerji dagilimini
gorsellestirmektedir. Grafik, renk skalasi araciligtyla enerji yogunlugunun dagilimini
ifade etmektedir. Koyu kirmiz1 diisiik enerji yogunlugunu, sar1 ve beyaz ise yiiksek

enerji yogunlugunu temsil etmektedir.

PW = 1,0 durumunda, enerji dagilimi homojendir. Koyu kirmizi tonlar, enerji
yogunlugunun diisiik oldugunu gdostermektedir. Bu durumda, rotor hizi diisiik
oldugunda enerji dagiliminda biiyiik bir degisiklik gozlemlenmez. Ancak, basing farki
arttik¢a, enerji yogunlugu firca kegesi giris bolgesinde (yliksek basing tarafinda)
birikir.

V, = 0 durumunda, enerji yogunlugu yalnizca basing gradyanina baglidir ve homojen
bir dagilim sergiler. Bu durumda, enerji yogunlugu diisiik seviyede kalir ve sistemde
biylk bir asimetri gézlenmez. Ancak, rotor hizlandik¢a (V, = 2,0 ve 4,0), enerji
yogunlugu artmaya baslar ve 6zellikle firga kegesi giris bolgesinde enerji birikimi
meydana gelir. Orta hizlarda enerji profili daha dengesiz bir hal alir ve asimetrik enerji

dagilimlar gozlemlenir.

Sekil 6.8'de gozlemlenen sol duvardaki enerji birikimi, basing gradyaninin (PW)

artistyla molekiillerin bu bolgede sikismasi ve yogunlasmasindan kaynaklanmaktadir.
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Sekil 6.6: Cesitli rotor hiz1 (V) ve basing gradyan1 (PW) kosullarinda fir¢a kegesi analizlerinin molekiil say1 yogunlugu (n) dagilimu.
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Sekil 6.7: Cesitli rotor hiz1 (V) ve basing gradyan1 (PW) kosullarinda fir¢a kegesi analizlerinin basing (P) dagilima.
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Sekil 6.8: Cesitli rotoi; hiz1 (V) ve basing gradyani (PW) kosullarinda firca kegesi analizlerinin enerji (E) dagilimu.




Ozellikle PW = 0.4 gibi yiiksek basing gradyam kosullarinda, sol duvarda molekiil
birikimi artar ve molekiiller arasindaki ¢carpigsmalar kinetik enerji artar. Ayrica, yliksek
rotor hizlar1 (V, = 5,0) bu enerji yogunlugunu daha da artirarak maksimum seviyelere

ulagsmasina neden olmaktadir.

MATLAB yardimiyla ¢izilen Sekil 6.6, Sekil 6.7 ve Sekil 6.8, basin¢ gradyani (PW)
ve rotor hizinin (V) molekiiler yogunluk, basing ve enerji dagilimi tizerindeki kritik
etkilerini ortaya koymaktadir. Basing gradyami arttikca, molekiillerin akisi
siirlandirilmakta ve 6zellikle fir¢a kegesi girisinde yogunluk, basing ve enerji birikimi
olusmaktadir. Bu etkiler, yilksek PW durumlarinda daha homojen profiller
olustururken, diisiik PW ve V, kosullarinda belirgin asimetrilere ve dalgalanmalara yol
acmaktadir. Rotor hizinin artisi, molekiillerin kinetik enerjisini artirarak yogunluk
dagilimlarin1  heterojenlestirmekte, basinci yiikseltmekte ve enerji birikimini
maksimum seviyelere ulastirmaktadir. Ozellikle sol duvarda gézlemlenen enerji
birikimi, basing farkinin ve rotor etkisinin birlesimiyle tlirbiilanshi bir akis yapisina

doniiserek sistemin dinamiklerini gii¢lil bir sekilde degistirmektedir.

Sistemin PW ve buna karsilik gelen basing oranlarina olan tepkisinin incelenmesi
Sekil 6.6, Sekil 6.7 ve Sekil 6.8 ile miimkiin olmustur. Burada basing gradyaninin
artist ile akis yukar1 bolgede basing artmakta ve firga yiiksek basinca maruz
kalmaktadir. PW’nin artmasi ile sistem, basincin arttig1 durunda ortaya ¢ikan tepkileri

vermekte ve sonuglar PW’nin ¢alistigin1 gostermektedir

Bu boliimde 6zel akis problemlerinden biri olan fir¢a kegesinin MD simiilasyonlari
gergeklestirilmistir. Basing gradyani ve rotor hizinin fir¢a kegesi sistemlerindeki akis
dinamiklerine etkilerini anlamaya yonelik bir inceleme yapilmistir. Elde edilen
sonuglar, bu parametrelerin molekiiler yogunluk, basing ve enerji dagiliminda belirgin
degisimlere neden olabilecegini gdstermektedir. Ozellikle basing gradyan: arttiginda
molekiil birikimi ve enerji yogunlugunun fir¢a kegesi girigsinde artis gosterdigi, rotor
hizinin ise bu etkileri daha da belirgin hale getirdigi gozlemlenmistir. Gelecekte
yapilacak aragtirmalarda farkli geometriler, malzeme Ozellikleri ve akis kosullari
dikkate alinarak elde edilen sonuglarin kapsami genisletilebilir. Bu baglamda, calisma
mevcut tasarim ve analiz yaklagimlarii anlamak i¢in bir temel sunmakta ve MD
simiilasyonlarinin firga kegesi sistemlerindeki potansiyel uygulamalarini ortaya

koymaktadir.
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7. Cok Hucreli Molektler Dinamik Simutlasyonu
Yonteminin Parallellestirilmesi

MD, atomlarin ve molekiillerin zaman igerisindeki fiziksel hareketlerini modellemeyi
amaclayan, yogun islem giicii gerektiren bir hesaplama yontemidir. Bu yontem,
fiziksel ve kimyasal sistemlerin dinamik davraniglarini anlamak i¢in genis bir kullanim
alanina sahiptir. Ancak, MD simiilasyonlarinin yiiksek islem giicii gereksinimi, biiyiik
Olcekli sistemlerde klasik hesaplama yontemlerini yetersiz birakabilmektedir. Paralel
hesaplama tekniklerinin bu alandaki kritik roli, hesaplama strelerini dnemli dlcude

kisaltarak bu zorlugun iistesinden gelinmesini saglamaktadir.

Bu c¢alismada, MD simiilasyonlarinin performansin1 artirmak i¢in OpenMP
kullanilmistir. OpenMP, ¢ok c¢ekirdekli islemci mimarilerinde paralel programlama
yapmay1 saglayan giiclii bir API’dir ve is yiikiinii islemcinin tiim cekirdeklerine
dagitarak yiiksek verimlilik sunmaktadir. Kapsamli kiitliphane destegi ve standartlara
uyumu sayesinde, paralel hesaplama siire¢lerinin uygulanabilirligini kolaylastirir ve

optimize edilmis performans saglamaktadir.

Bu calismada, MD simiilasyonlarinda hesaplama hizim1 artirmak i¢in Cok Hiicreli
Yontem uygulanmistir [68]. Bu yontem, tiim hesaplama alanii kiigiik hiicrelere
bolerek uzak molekiiller arasindaki carpisma olasiliklarini azaltmakta ve bdylece
hesaplama suresini optimize etmektedir. Bununla birlikte, molekdllerin birden fazla
hicreyi gecebilmesi ve uzaktaki molekdllerle etkilesimde bulunabilmesi,
simiilasyonun dogrulugunu korumak icin dikkatle ele alinmaktadir. Sekil 7.1°de

temsili bir hesaplama alan1 bulunmaktadir.

Sekil 7.1: Cok hiicreli MD simiilasyonunda temsili hiicreler ve komsuluklari.
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Kirmizi renkle gosterilen bolgede iki molekiil arasinda bir ¢carpigsma gergeklestiginde,
bir sonraki olasi ¢carpigsma zamani ve yeri hesaplanirken bu molekiillerle ¢cevredeki 26
hiicredeki molekiiller de dikkate alinir. Bu yaklasim, toplamda 27 hiicrelik (bir merkez

hiicre ve 26 komsu hiicresi) bir bolge i¢in hesaplama yapilmasini gerektirmektedir.

7.1 OpenMP’nin Cok Hiicreli Simiilasyonlardaki Roli

Bu calismada, c¢ok hiicreli MD simiilasyonlarinin paralellestirilmesinde Fortran
programlama dili ve OpenMP etkin bir sekilde kullanilmigtir. Fortran, dizilerle etkili
calisma kapasitesi ve bilimsel hesaplamalar i¢in optimize edilmis yapisiyla, yiiksek
islem giicli gerektiren gorevler icin ideal bir dil olarak tercih edilmistir. OpenMP ise,
is yikiinii islemcinin ¢ekirdekleri arasinda esit sekilde dagitarak paralel hesaplama
stireclerini hizlandirmistir. OpenMP’nin paralellestirme yetenekleri, birden fazla is
parcaciginin ayni1 veri kiimesi tizerinde es zamanli olarak ¢aligmasini miimkiin kilarak,

yogun islem gerektiren gorevlerde verimliligi artirmistir [134].

Hiicre bazli carpigsma hesaplamalarinda, her bir hiicrenin bagimsiz ¢alismasi saglanmis

ve bu hesaplamalar OpenMP’nin paralel dongii yonetimi ile optimize edilmistir.

7.2 Kod Optimizasyonu ve Performans Artisi

OpenMP’nin bir diger énemli avantaji, karmasik kod tabanlarinin kolayca optimize
edilmesini saglarken, bu siliregte donanim bilgisine olan ihtiyaci azaltmasidir. Bu
ozellik, bilimsel hesaplamalarda yenilik¢i ¢oziimlerin gelistirilmesini hizlandirmakta
ve daha biiyiik, karmasik problemleri ¢dzmek igin avantaj saglamaktadir. Ozellikle
MD simiilasyonlar1 gibi yogun hesaplama gerektiren alanlarda, OpenMP kullanimi

kritik bir rol oynamaktadir.

OpenMP’nin paralellestirme siireglerindeki en 6nemli yeteneklerinden biri, is
pargacigi (thread) yonetimi iizerinde sagladig1 esnekliktir. Bu ¢alismada, simiilasyon
sirasinda  kullanilan 1§ pargacigi sayisi, OpenMP’nin omp set num threads ()
fonksiyonu ile ayarlanmistir. Bu yontem, donanimin fiziksel ¢ekirdek kapasitesine
uygun is pargacigl ayarlarinin yapilmasina olanak tanimis ve islem giiciiniin

tamaminin verimli bir sekilde kullanilmasini saglamistir.
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7.3 Performans Degerlendirmesi icin Kullanilan Yontem ve
Formuller

Bu bolimde, paralel programlama performansini degerlendirmek igin kullanilan temel
metrikler ve hesaplama yontemleri agiklanmistir. Metrikler arasinda hizlanma faktorii
(speedup), verimlilik (efficiency) ve dogruluk (accuracy) degerlendirilmistir [135],
[136].

7.3.1 Hizlanma Faktorii (Speedup) Hesaplama Yontemi

Hizlanma faktorii, paralel programin performansini 6lgmek icin temel bir metriktir.
Seri bir programin calisma siiresi () ile paralel bir programin c¢aligma siiresi
(tparater) arasindaki oran olarak hesaplanmaktadir.

tseri

Hizlanma faktori = ——— (7.1)
paralel
Hizlanma faktoriinii hesaplamak i¢in 6ncelikle programin seri versiyonu calistirilarak
tseri degeri kaydedilir. Daha sonra, programin paralel versiyonu ¢alistirilarak t,4gie;
elde edilir. Son olarak, te.,; degeri tyqrqrer degerine boliinerek hizlanma faktorii
hesaplanir. Bu yaklagim, seri ve paralel ¢alistirma siireleri arasindaki farki dogrudan
dlgerek paralel programin etkisini degerlendirme olanag: saglamaktadir. Ornegin, bir
seri program 40 saniyede tamamlanirken, paralel program 10 saniyede
tamamlaniyorsa, hizlanma faktorii 4 olarak bulunur. Bu, paralel programin seri

programa gore 4 kat daha hizli oldugunu ifade etmektedir.

7.3.2 Verimlilik (Efficiency) Hesaplama Yontemi

Verimlilik (Efficiency), paralel bir programin islemci ¢ekirdeklerini ne kadar etkin bir
sekilde kullandigimmi olgmek i¢in kullanilan bir metriktir. Bu metrik, hizlanma
faktoriiniin (Speedup), kullanilan is pargacigi sayisina (Thread Sayis1) oranlanmasiyla
hesaplanmaktadir. Verimlilik, bir programin paralellestirme sirasinda islem
kaynaklarini1 ne kadar iyi kullandigin1 degerlendirmek i¢in 6nemli bir gostergedir.
Yiiksek verimlilik, paralel programin islemcileri etkili bir sekilde kullandigin1 ve

performans kayiplarinin az oldugunu ifade etmektedir.
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Verimlilik = Hizlanma faktori (7.2)
e = T hread sayl1sl '

Hesaplama islemi, dncelikle hizlanma faktoriiniin bulunmasiyla baglar. Bu deger, seri
ve paralel ¢aligma siirelerinden elde edilir. Ardindan, paralel programda kullanilan
toplam is parcacigi sayisi belirlenir. Son olarak, hizlanma faktorii is pargacigi sayisina
béliinerek verimlilik degeri elde edilir. Ornegin, bir programin hizlanma faktorii 4 ve
kullanilan is pargacigi sayisi 16 ise, verimlilik Denklem 7.3’te goriildiigii gibi %25

olarak hesaplanir.

Hizlanma faktérd 4 0.25 (%25 7.3
Thread sayis1 16 (%25) "9

Verimlilik =

Bu sonug, paralel programin islemcilerin ¢eyregini etkili bir sekilde kullandigini

gostermektedir.

Verimlilik, paralel programlarin optimizasyonunda kritik bir 06l¢iit olarak
degerlendirilmektedir ve sistemin performansini artirmak i¢in kullanilabilecek alanlar

belirlemek adina 6nemli bir rol oynamaktadir.

7.4 Test Plam

Bu boliimde, paralel programlama performansini degerlendirmek i¢in yapilacak
testlerin kapsami, amaglar1 ve uygulanacak parametreler detaylandirilmistir. Testler,
farkli hiicre sayilari, molekiil sayilar1 ve is parcacigi sayilarinin program performansi

tizerindeki etkilerini incelemek amaciyla tasarlanmistir.

7.4.1 Test 1: is Parcacigi Sayisina Gore Performans Analizi

Bu test, simiilasyonda kullanilan is parcacig: sayisindaki artisin paralel programlama
performansi iizerindeki etkisini degerlendirmek i¢in tasarlanmistir. Amagc, farkl is
parcacig1 sayilariyla paralel programin hizlanma faktérii ve verimlilik iizerindeki
etkilerini analiz etmektir. Is pargacigi sayismin artirilmasi, teorik olarak paralel
islemlerin daha kisa siirede tamamlanmasini saglar. Ancak, is parcacigi sayisindaki
artisin performansa olan etkisinin her zaman dogrusal bir sekilde ilerlemeyecegi g6z

ondne alinmalidir.
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Bu testte, sabit bir hiicre sayist (1600 hiicre) kullanilacaktir ve 400.000 molekiil
lizerinde analiz yapilacaktir. Is par¢acigi sayilar sirastyla 1, 4, 8, 16, 27 ve 32 olarak
artirllacaktir. Her is pargacigr sayisinda paralel program calistirilarak asagidaki

kriterlere gore dlgiimler yapilacaktir:

e Hizlanma Faktorii (Speedup): Is parcacigi sayisindaki artisla birlikte paralel
programin hizlanma diizeyi analiz edilecektir. Teorik olarak, is parcacigi
sayisinin artmasi hizlanma faktoriinde bir artis saglamalidir. Ancak, is yiiki
dagilimindaki dengesizlikler veya veri transfer maliyetleri bu artist
sinirlayabilir.

e Verimlilik (Efficiency): Paralel islemlerde ¢ekirdeklerin ne kadar etkili
kullanildig1 hesaplanacaktir. Is parcacigi sayis1 arttikca, verimliligin diismesi
beklenebilir ¢inkli her ek is parcacigi, daha fazla kaynak paylasimina ve

potansiyel islem kayiplarina neden olabilir.

Bu test, paralel programlarin 6l¢eklenebilirligini ve is parc¢aciklarinin paralel islemler
Uzerindeki etkisini anlamak igin 6nemli bir yere sahiptir. Sonuclar, is parcacig
sayisinin performans iizerindeki etkisini analiz ederek, paralel programlarin hangi is
parcacigi sayilarina kadar etkili bir sekilde 6lgeklenebilecegini belirlemeye yardimci
olacaktir. Ornegin, belirli bir noktadan sonra, is parcacig1 sayisindaki artisin hizlanma
tizerinde smirli bir etkisi oldugu goriilebilir. Bu, paralel programin optimizasyon

stirecinde dikkate alinmasi gereken 6nemli bir faktordiir.

7.4.2 Test 2: Hiicre Sayisina Gore Performans Analizleri

Bu test, MD simiilasyonlarinda kullanilan hiicre sayisinin paralel programlama
performans1 {izerindeki etkisini degerlendirmek i¢in tasarlanmistir. Amag, hiicre
sayisinin artirtlmastyla paralel islem siirelerinin, hizlanma faktoriiniin, verimliligin ve
hafiza kullanim1 iizerindeki degisimini analiz etmektir. Hiicre sayisinin artisi, veri
paralellestirme siirecini etkileyen 6nemli bir faktordiir, ¢iinkii daha fazla hiicre, islem
birimlerinin daha kiigiik ve bagimsiz is yiikleri ilizerinde ¢alismasin1 saglamaktadir.
Ancak, bu durum ayni zamanda bellek tiiketiminde artigsa ve iletisim gecikmelerine

neden olabilir.

Bu testi gerceklestirmek igin, simiilasyonda sabit bir molekiil sayis1 (400.000)
kullanilacaktir. Test boyunca, hiicre sayilari sirasiyla 800, 1600, 3200, 6400, 12800 ve
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25600 olacak sekilde artirilacaktir. Her hiicre sayisinda program hem seri hem de

paralel olarak ¢aligtirilacak ve asagidaki kriterlere gore dl¢timler yapilacaktir:

e Hizlanma Faktorii (Speedup): Hiicre sayisinin artisiyla paralel programin
seri programa gore ne kadar hizlandig1 hesaplanacaktir. Hiicrelerin daha kiiciik
ve bagimsiz is yiikleri saglamasiyla hizlanma faktoriinde artis beklenmektedir.

e Verimlilik (Efficiency): Is parcacig1 sayis1 sabitken hiicre sayisinin artisinin
paralel islemlerin etkinligine etkisi analiz edilecektir. Bu 6l¢iim, islemcilerin
mevcut kaynaklar1 ne kadar verimli kullandigin1 anlamaya yardimci olacaktir.

e Hafiza Kullammm (Memory Usage): Hiicre sayist arttikca, toplam bellek
gereksinimi artabilir. Bu nedenle, hucrelerin bellek Gzerindeki yiki analiz

edilerek paralel hesaplamanin bellek kullanimina etkisi degerlendirilecektir.

Test sonuglari, hiicre sayisindaki artisin paralel programlama iizerindeki avantajlarini
ve simirlamalarim daha iyi anlamamiza olanak saglayacaktir. Ornegin, diisiik hiicre
sayilarinda is yiikii dengesi iyi saglanamayabilir ve bu durum hizlanma faktoriinii
olumsuz etkileyebilir. Bu testin sonuglari, paralel programlama optimizasyonu igin
hiicre sayisinin ideal bir sekilde nasil secilebilecegini belirlemek acisindan bir 6neme

sahiptir.

7.4.3 Test 3: Molekiil Sayisina Gore Performans Analizleri

Bu test, simiilasyonda kullanilan molekiil sayisindaki artisin paralel programlama
performansina etkisini degerlendirmek i¢in tasarlanmistir. Testin temel amaci, veri
yogunlugundaki artisin paralel programlama iizerindeki etkilerini analiz etmek ve
artan veri yiikii altinda programin dogrulugunu ve performansini degerlendirmektir.
Molekiil sayisinin artmasi, paralel programin isleme siirelerini artirabilir ve bu durum

hizlanma faktorii lizerinde 6nemli etkiler olusturabilir.

Test sirasinda, hiicre sayisi sabit tutulacak (1600 hicre), ancak similasyonda
kullanilan molekiil sayilar1 kademeli olarak artirilacaktir. Molekiil sayist i¢in
belirlenen degerler sirasiyla 200.000, 400.000, 800.000 ve 1.600.000°dir. Her bir
molekiil sayisinda hem seri hem de paralel program c¢alistirilarak asagidaki kriterlere

gore analiz yapilacaktir:
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e Hizlanma Faktorii (Speedup): Molekiil sayisinin artigiyla paralel programin
seri programa kiyasla ne kadar hizlandig1 hesaplanacaktir. Molekiil sayisindaki
artig, paralel islemlerin 6l¢eklenebilirligini test etmek agisindan 6nemlidir.

e Verimlilik (Efficiency): Molekiil sayisinin artisin vverimlilik lizerindeki

etkisi incelenecektir.

Bu test, paralel programin yiiksek veri yogunlugu altinda ne kadar etkili ¢alistigini
degerlendirmek i¢in 6nemlidir. Sonuglar, paralel programlarin biiyiik veri kiimeleriyle

calisirken nasil optimize edilebilecegi konusunda bilgi saglayacaktir.

7.5 Paralel ve Seri Hesaplamalarin Karsilastirmah
Performans Degerlendirmesi

Bu boliimde, paralel programlama performansin1 degerlendirmek amaciyla
gerceklestirilen testlerden elde edilen veriler sunulmaktadir. Seri ve paralel
programlarin farkli kosullar altindaki davraniglarini analiz etmek i¢in belirlenen {ii¢
temel parametre olan hiicre sayisi, molekiil sayis1 ve is parcacigi sayisi iizerinde
Olctimler gergeklestirilmistir. Her bir testte, seri ve paralel ¢calisma siireleri, hizlanma
faktorl, verimlilik ol¢tilmiistiir. Elde edilen veriler sistematik bir sekilde diizenlenerek
tablolar ile sunulmustur. Bu analizler, paralellestirme siireclerinin performans

tizerindeki etkilerini ortaya koymaktadir.

7.5.1 Test 1: is Parcacigi Sayisina Gore Performans Analizleri

Bu boliimde, paralel programin performansi, kullanilan is parcacigi sayisina baglh
olarak degerlendirilmistir. Simiilasyonlar, 400.000 molekiil ve 1.600 hiicre
kullanilarak gergeklestirilmistir. Ayrica, her bir molekiil i¢in yaklasik 10 cpp
gerceklestirilmistir. Analiz, is parcacig@i sayisindaki artisin, hesaplama siirelerini ne

derece kisalttigini ve verimlilik iizerinde nasil bir etkisi oldugunu ortaya koymaktadir.

Tablo 7.1°de, kullanilan is pargacigi sayisinin hizlanma faktorii ve verimlilik
tizerindeki etkileri sunulmaktadir. Seri programin hesaplama siiresi temel alinarak,
paralel c¢alistirmalar sirasinda elde edilen hizlanma faktorii ve verimlilik oranlar

hesaplanmustir.
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Tablo 7.1: Is parcacig1 sayisinin paralel hesaplama performansi iizerindeki etkisi.

Is Seri Sure Paralel Sire lelat}n}a Verimlilik
pasr;;}alllc;l@ (s) (s) Faktord (%)
1 1735 1735 1 100
4 1735 530 3,28 81,89
8 1735 436 3,98 49,73
16 1735 383 4,53 28,29
27 1735 358 4,85 17,93
32 1735 384 4,52 14,13

Burada elde edilen sonuglar, paralel hesaplamalarda is parcacigi sayisindaki artisin
baslangigta belirgin bir hizlanma sagladigini, ancak 27 is pargacigindan sonra bu
artisin siirli kaldigini ve hatta diisiis gosterdigini acik¢a ortaya koymaktadir. 27 is
parcaciginda hizlanma faktorii 4,85 ile en yliksek seviyeye ulagmistir. Ancak, 32 is
pargacigina gegildiginde hizlanma faktorii 4,52’ye gerilemistir. Literatiirde, MD
simiilasyonlarinin paralellestirilmesi sonucunda, 8 is pargacigi ile yaklasik 5,7 kat, 16
is pargacigi ile ise yaklagik 11 kat hizlanma saglandig belirtilmistir [137]. Ancak bu
caligmada, programda ¢ok sayida veri toplama islemi bulunmaktadir ve bu islemler

paralellestirilemedigi i¢in elde edilen hizlanmay1 kisitlamaktadir.

27 1s parcacigi, hiicre sayisi ile is parcacigi sayisinin ideal bir sekilde eslestigi noktadir.
Bu noktada hizlanma faktorii maksimum seviyeye ulasmistir ¢iinkii her is pargacigi bir
hiicreye atanarak paralel hesaplama en verimli sekilde gerceklestirilmistir. Ancak,
27’nin lizerine ¢ikildiginda, ek is parcaciklari hiicrelerle dogrudan iliskilendirilememis
ve bu durum, c¢ekirdeklerin bosta kalmasi veya veri transferi ve senkronizasyon
maliyetlerinin artmasina neden olmustur. Bu durum, hizlanma fakt6riindeki azalmay1

ve verimlilikteki diisiisii aciklamaktadir.

4 is pargaciginda %81,98 verimlilik ile en yiiksek verim elde edilmistir. Bu durum, is
parcacigi sayisinin basglangigta hizlanma tizerinde etkili oldugunu, ancak is parcacigi

sayisi arttik¢a verimlilikte diislis yasandigini agikca gostermektedir.
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Sekil 7.2°de farkli is parcacigi sayilariyla hizlanma faktorii ve verimlilik arasindaki
iligkiyi gostermektedir. X ekseni is parcacigi sayisini ifade ederken, sol Y ekseni

hizlanma oranin1 ve sag Y ekseni ise verimliligi gostermektedir.
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Is pargacigi Sayisi

Sekil 7.2: Is parcacigi sayisina gore hizlanma orani ve verimlilik analizi.

Hizlanma faktorl (mavi ¢izgi), thread sayisi arttikca baslangigta hizli bir artig
gostermektedir. Ancak belirli bir noktadan sonra (6rnegin, 8-16 thread arasinda) artis
hizinda bir yavaslama gozlemlenmektedir. Bu durum, paralel programlamada yaygin
olarak goriilen Amdahl Yasasi ile agiklanabilir; sistemin seri kalan kismi hizlanmay1
siirlamaktadir [138], [139].

Verimlilik (turuncu kesikli ¢izgi), hizlanma faktoriiniin is pargacigl sayisina
boliinmesiyle hesaplanir ve is parcacigi sayist arttikca diisiis egilimi gostermektedir.
Bu, paralel ¢alismanin getirdigi ek yiikler (overhead) ve kaynaklarin tam verimli
kullanilamamast ile iliskilidir. Baslangicta yiliksek olan verimlilik, is parcacigi sayisi

arttikca 6nemli Ol¢iide azalmaktadir.

Grafik genel olarak, paralel programlamada is pargacigi sayisinin performansa etkisini
vurgulamaktadir. Daha fazla ig parcacigi eklemek baslangicta performansi arttirsa da,

belirli bir noktadan sonra hizlanma oraninda smirli bir artis, hatta duraklama,
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verimlilikte ise ciddi bir diislis gozlemlenmektedir. Bu durum, paralel iglemlerin
siirlamalarini ve sistem kaynaklariin tam kapasite kullanimu ile ilgili sorunlart agik

bir sekilde ortaya koymaktadir.

7.5.2 Test 2: Hiicre Sayisina Gore Performans Analizleri

Bu testte, 400.000 molekiil ve 8 is pargacig1 kullanilarak, farkli hiicre sayilarina gore
paralel hesaplama performansi degerlendirilmistir. Hiicre sayilari sirastyla 800, 1.600,
6.400, 12.800, 25.600 ve 51.200 olarak secilmis ve her bir molekiil i¢in 10 cpp
gergeklestirilmistir. Analizlerde, hiicre sayisi arttik¢a paralel hesaplamalarin hizlanma

faktord, verimlilik ve bellek kullanimi tizerindeki etkileri degerlendirilmistir.

Elde edilen sonuglar, Tablo 7.2°de verilmistir.

Tablo 7.2: Hiicre sayisinin paralel hesaplama performansi tizerindeki etkisi.

Hicre Seri Sire Paralel Sire Hizlanma Verimlilik Bellek
Sayisi ) (s) Faktori (%) Kullanim1 (MB)
800 2847 760 3,75 46,85 57

1.600 1735 436 3,98 49,73 102

6.400 337 124 2,71 33,88 982
12.800 192 75 2,55 31,96 3.796
25.600 107 44 2,43 30,37 15.050
51.200 68 32 2,13 26,62 60.030

Hiicre sayis1 arttikca, seri siireler belirgin sekilde azalmaktadir. Ornegin, 800 hiicrede
2847 saniye olan seri siire, 12.800 hiicrede 192 saniyeye kadar diismiistiir. Bu, hiicre
sayisinin artirilmasiyla hesaplama alanimin daha kiigiik birimlere boliinmesi ve is

yukiiniin azaldigin1 gostermektedir.

Paralel siirelerde de benzer bir azalma gozlemlenmistir. Ancak, hiicre say1s1 6.400’den
12.800°e ¢iktiginda paralel siirelerdeki diisiis sinirli kalmistir (124 saniyeden 75
saniyeye). Bu, artan hiicre sayisiyla birlikte veri transfer maliyetlerinin etkisini

gostermektedir.

108



Hizlanma faktorii, hiicre sayisindaki artisla baslangicta dnemli bir iyilesme gosterse
de hiicre sayisi belirli bir seviyeyi astifinda diisiisler yasanmistir. 800 hiicre
kullanildiginda hizlanma faktorii 3,75 olarak hesaplanmis ve paralel hesaplamalarin
etkili bir sekilde ¢alistigini gostermistir. Hiicre sayisinin 1.600'e ¢ikarilmasi, hizlanma
faktoriinii 3,98'e yiikselterek optimum seviyeye ulasilmasini saglamistir. Ancak, 6.400
hiicre kullanildiginda hizlanma faktoriintin 2,71'e diisigli goriilmiistiir. 12.800 hiicre
seviyesinde ise hizlanma faktoriiniin 2,55'e gerilemesi, 6l¢eklenebilirlik sinirlarinin
asildigini ve artan koordinasyon ihtiyag¢larinin hizlanmay1 daha da sinirladigini isaret

etmektedir.

Hiicre sayisindaki artigin, verimlilik tizerinde belirgin etkileri olmustur. 800 hiicre ile
elde edilen %46,85’lik verimlilik, sistemin etkili bir sekilde calistigin1 gostermistir.
1.600 hiicre kullanildiginda verimlilik %49,73’e ylikselerek maksimum degere
ulasmistir. Bu durum, paralel hesaplama igin hiicre sayisinin uygun bir sekilde
boliinmesini saglamistir. Ancak, hiicre sayisimnin 6.400°e c¢ikarilmastyla verimlilik

%33,88’¢, 12.800 hiicre ile %31,96’ya, 25.600 hiicre ile %30,37’ye diigmiistiir.

Hiicre sayisindaki artig, bellek kullanimini da 6nemli 6l¢lide artirmistir. 800 hiicre
kullanildiginda yalnizca 57 MB bellek tiiketilmigken, bu deger 1.600 hiicre ile 102
MB’a ¢ikmistir. 6.400 hiicre kullanildiginda bellek kullanimi 982 MB’a ylikselmis ve
kaynak tiiketiminde 6nemli bir artis yasanmistir. 12.800 hiicre seviyesinde bellek
kullanim1 3.796 MB’a, 25.600 hiicre seviyesinde ise bellek kullanim1 15.050 MB’a
ulagmistir. 51.200 hiicreye cikildiginda ise bellek kullanimi yaklasik 60GB’a ulasarak
onemli bir artig géstermistir. Mevcut oriintli g6z 6niinde bulundugunda hiicre sayisi
iki katina ¢iktiginda bellek kullaniminin dort katina ¢ikacagi 6n goriilmektedir. Bu da
elimizdeki bilgisayar kapasitesinin Oniine gececeginden dolayr bu degerlendirme
gerceklestirilememistir. Bu durum, artan hiicre sayisinin hafiza gereksinimlerini

artirarak islemlerin kaynak tliketimi iizerindeki etkisini ortaya koymaktadir.

7.5.3 Test 3: Molekiil Sayisina Gore Performans Analizleri

Bu testte, paralel hesaplama performansi, farkli molekiil sayilar1 kullanilarak detayl
bir sekilde analiz edilmistir. Simiilasyonlar, 200.000, 400.000, 800.000 ve 1.600.000
molekiil ile gergeklestirilmis ve her bir test, 8 is parcacigt ve 1.600 hiicre

yapilandirmasiyla uygulanmaistir.
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Tablo 7.3'te gosterildigi gibi, 1.600 hiicre, tiim molekiil yogunluklarinda dengeli bir
performans sunmustur. Seri ¢alistirmalara kiyasla paralel hesaplama, hizlanma faktorii
acisindan dnemli iyilestirmeler saglamistir. Ornegin, 1.600.000 molekiil i¢in hizlanma
faktorii 4,01 olarak Gl¢iilmiis, bu da paralel hesaplamanin etkili bir ¢dziim sundugunu
gostermektedir. 8§ is par¢acigi kullanimi, mevcut yapilandirma i¢in uygun bir hizlanma
ve verimlilik saglamistir. Daha fazla is parcacigr kullanilmasi, 6zellikle yiiksek

molekdl sayilarinda performans iyilestirme potansiyeli tasimaktadir.

Tablo 7.3: Molekiil sayisinin paralel hesaplama performansi tizerindeki etkisi.

Molekul Seri Siire Paralel Sire Hizlanma Verimlilik
Sayisi s) s) Faktori (%)
200.000 870 220 3,95 49,38
400.000 1735 436 3,98 49,73
800.000 3460 990 3,49 43,63
1.600.000 26912 6716 401 50,09

7.6 Ozel Akis Problemlerinin Céziimlerinde Paralel
Programlamanin EtKisi

Bu tez kapsaminda, cesitli 6zel akis problemlerine yonelik ¢ok sayida MD
simiilasyonu gerceklestirilmistir. Simiilasyonlarin paralel programlama yontemleri
kullanilarak optimize edilmesi sayesinde hesaplama siirelerinde Onemli oOlciide
tyilestirmeler saglanmistir. Paralel programlama, yogun islem gerektiren bu tiir
simiilasyonlarin ¢6ziim siirelerini kisaltarak, daha biiylik ve karmagsik problemlerin
verimli bir sekilde analiz edilmesine olanak tanimistir. Bu gelismeler, 6zellikle uzun
sireli ve genis Olcekli simiilasyonlarda hesaplama performansini artirarak, daha
detayl1 ve dogru sonuglar elde edilmesini miimkiin kilmistir. Bu baglamda, ¢alismada
kullanilan paralel hesaplama teknikleri, MD simiilasyonlarinin bilimsel ve
miihendislik uygulamalarindaki roliinii giiclendirmistir. Tablo 7.4’te bu ¢alismada
gergeklestirilen simiilasyonlarin seri ve paralel siirelerinin karsilastirmasi verilmistir.

Bu analizler, her bir simiilasyonun 10 cpp’ye kadar olan siirelerini kapsamaktadir ve
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seri ile paralel ¢alistirmalar arasindaki performans farklarini detayli sekilde ortaya

koymaktadir.

Tablo 7.4: Bu ¢alismada gergeklestirilen simiilasyonlarin seri ve paralel siirelerinin

karsilastirmasi.
o " N Bellek
- Seri Sure Paralel Sire Hizlanma Verimlilik
Similasyon (s) (s) Faktorii (%) Kullanimi
(MB)

Couette 87 38 2,29 28,63 961
Sok Tiipii 97 34 2,85 35,63 3.775
Firca kege 75 37 2,03 25,38 13.232

Paralel hesaplamalar, her {i¢ simiilasyon tiirtinde de seri ¢alistirmalara gore anlamli bir
hizlanma saglamistir. En yiiksek hizlanma faktorii, Sok Tiipii simiilasyonunda (2,85)
elde edilmistir. Verimlilik degerleri ise %25 ile %36 arasinda degismekte olup, en

yiiksek verimlilik Sok Tiipii simiilasyonunda gozlemlenmistir.

Bellek tiiketimi, simiilasyon tiiriine bagl olarak 6nemli 6l¢iide farklilik gostermistir.

En yiiksek bellek kullanim1 Fir¢a Kege simiilasyonunda (13.232 MB) kaydedilmistir.
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8. SONUC

Bu calismada, mikro ve nano Ol¢eklerdeki gaz dinamigi problemlerinin ¢éziimiinde
MD simiilasyonlariin sagladig1 katkilar ve etkiler detayli bir sekilde incelenmistir.
Geleneksel Navier-Stokes denklemlerinin yetersiz kaldigi bu boyutlarda, MD
simiilasyonlari, gazlarin karmasik davranislarini anlamada giiglii bir arag¢ olarak 6ne
¢ikmig ve bilimsel ile miihendislik alanlarinda daha derin bir anlayis gelistirilmesine
olanak tanimistir. MD simiilasyonlarinin, mikro/nano 6l¢ekli sistemlerin karmasik
fiziksel sireclerini detayli bir sekilde modelleme kapasitesi, bu yontemleri geleneksel

yaklagimlarin Gtesine tasiyan 6nemli bir avantajdir.

Calisma kapsaminda, gazlarin farkli fiziksel kosullar altinda nasil davrandigi analiz
edilmis ve sicaklik, basing ile hiz parametrelerinin birlesik etkilerinin mikro ve nano
Olcekli akiskan mekanikleri {izerindeki temel dinamikleri detaylandirilmistir.
Ozellikle, Knudsen sayisinin yiiksek oldugu bdlgelerde MD simiilasyonlari, enerji ve
momentum transferlerini basarili bir sekilde modellemistir. Bu modellemeler, yalnizca
fiziksel parametrelerin etkilerini ortaya koymakla kalmamis, ayni zamanda bu
etkilerin mikroakiskan cihazlarin performans iyilestirilmesine nasil katkida

bulunabilecegini de gostermistir.

Bu calismada, ¢esitli akis problemlerinin farkli gazlarla, istenilen saflikta, zamana
bagli, 3-boyutlu, sikistirilabilir akigkanlar dinamigi analizlerinin MD ile ¢oziimii
yapilmustir. Akis yoniindeki periyodik sinir kosullari, kabul-red semas: gelistirilerek
yeniden diizenlenmis ve bu sayede yogunluk farklarmma bagli olarak basing
gradyaninin yonlendirdigi akislar modellenmistir. PW parametresi 0,8 iken basing
oranlarina bakildiginda Couette akisinda bu oran 1,1 iken, firca kegesinde 1,2 elde
edilmistir. Aynm1 sekilde PW parametresi 0,6 iken Couette akiginda bu oran 1,2 iken,
firca kecesinde 1,6 elde edilmistir. Bu durum, uygulanacak basmcin bilindigi
durumlarda molekiiler dinamik ve basing gradyaninin zayif yoniinii gdstermektedir.
Istenilen basing degerine ulasmak i¢in PW optimize edilmelidir. Couette akisi ve firca
kegesi akisinin basing gradyani altindaki tepkileri incelendiginde basing gradyani

yaklagiminin ¢alistig1 ortaya konmustur.
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8.1 Simiilasyon Sonuclar

Bu c¢alismada, MD simiilasyonlar1 kullanilarak ii¢ farkli akis problemi detayli bir
sekilde incelenmistir. Mikro ve nano dl¢eklerde gaz dinamiklerinin karmagik dogasini
anlamaya yonelik bu arastirmada, Couette ve Poiseuille akislari, sok tiiplerindeki gaz
davranislar1 ve fir¢a kecesi sistemlerindeki akis karakteristikleri ele alinmistir. Her bir
problem, gazlarin fiziksel parametreleri, smir kosullari ve dinamik etkilesimleri
acisindan analiz edilmis ve bu siireglerin miihendislik uygulamalarina yonelik
¢ikarimlari degerlendirilmistir. Bu analizler, yalnizca teorik anlayisa katki saglamakla
kalmamis, ayn1 zamanda pratik miithendislik uygulamalari i¢in de 6nemli referanslar

olusturmustur.

8.1.1 Basing Gradyanh Couette Akismin Molekiiler Dinamik
Simiilasyonu ile Incelenmesi
Bu c¢alismada, monatomik bir gazin MD simiilasyonlari, Couette ve Poiseuille
akislarinin ¢ok hiicreli sert kiire yontemi kullanilarak detayli bir sekilde incelenmistir.
Simiilasyonlar, duvar hizlari, basing gradyanlar1 ve duvar sicakliklarinin birlesik
etkilerini kapsamli bir sekilde analiz etmis; nano kanallarda ses alti, transonik ve ses
tistli hizlara ulagilabilecegini gostermistir. Ayrica, akis yoniindeki periyodik sinir
kosullar1, kabul-red semas gelistirilerek yeniden diizenlenmis ve bu sayede yogunluk
farklarmma bagl olarak basing gradyanmin yonlendirdigi akislar daha gergekgi bir
sekilde modellenmistir. Bu bulgular, sicaklik ve hiz kaymalarmin yalmzca ilgili
parametrelere degil, ayni zamanda basing gradyanimnin biiytkliiklerine de bagh
oldugunu ortaya koymus, yiiksek ve diisiik Knudsen sayilarina sahip nano kanallarda

gazlarin farkli fiziksel davraniglarini anlamaya yonelik bilgiler saglamistir.

8.1.2 Sok Tiipii Analizlerinin Molekiiler Dinamik Simiilasyonu ile
Incelenmesi

Bu ¢aligsmada, bir diger 6zel akis problemi olan sok tiipiinde monatomik molekiillerin

davranist MD yontemleri kullanilarak detayli bir sekilde incelenmistir. Sok tiipleri,

gazlarin yiiksek sicaklik ve basing altinda nasil davrandigini anlamak i¢in énemli bir

ara¢ sunmaktadir. Bu baglamda, helyum (He) ve argon (Ar) gazlarinin yani sira bu iki

gazin karigimlar lizerinde yapilan simiilasyonlar, molekiil say1 yogunlugu, enerji

seviyeleri ve akis profilleri gibi temel parametrelerin detayli bir sekilde analiz
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edilmesine olanak tanimistir. Arastirma, monatomik molekiillerin sok dalgalariyla
olan etkilesimlerini ve bu etkilesimlerin molekiillerin hiz, enerji ve yogunluk
dagilimlar1 tzerindeki etkilerini incelemistir. Elde edilen bulgular, monatomik
molekiillerin sok dalgalar1 altinda sergiledigi davranislari ortaya koyarken, ayni

zamanda gelecekteki arastirmalara bir referans sunmay1 amaglamaktadir.

8.1.3 Firca Kecelerin Molekiiler Dinamik Simiilasyonu ile
Incelenmesi
Bu c¢alismada bir diger akis problemi olarak fir¢a kegesi sistemlerinin mikro ve nano
Olceklerdeki gaz dinamikleri, MD simiilasyonlar1 ile incelenmistir. Simiilasyonlar,
farkli rotor hizlar1 ve basing gradyani kosullariin molekiil say1 yogunlugu, basing
dagilim1 ve enerji transferi tizerindeki etkilerini analiz etmistir. Calisma boyunca, fir¢a
kegesi sistemlerinin akis dinamiklerini anlamada O6nemli bir parametre olan rotor
hizinin gaz molekiilleri tizerindeki etkisi sekilde degerlendirilmistir. Ayn1 zamanda,
basing gradyam1 degisimlerinin gazin akis karakteristiklerini nasil sekillendirdigi
belirlenmistir. Sonuglar, rotor hizindaki artisin molekiiler dagilim1 ve enerji transferini
artirarak firca kecesi mekanizmalarinin verimliligini etkiledigini gostermistir. Benzer
sekilde, basing gradyani degisimlerinin molekiiler etkilesimleri ve yogunluk
profillerini 6nemli ol¢iide etkiledigi goriilmiistiir. Bu bulgular, firca kecelerinin
mikro/nano akigkan sistemlerde enerji transferi ve viskozite yonetiminde kritik bir rol
oynadigin1 dogrulamaktadir. Calisma, firca kegesi sistemlerinin miihendislik
tasarimlarinda enerji optimizasyonu ve akis kontrolii i¢in uygulanabilir ¢oziimler

sunma potansiyeline isaret etmektedir.

8.2 Paralel Programlama ve Performans Analizleri

Bu ¢alismada, ¢ok hicreli MD simiilasyonlarinin performansini artirmak amaciyla
OpenMP kullanilarak paralellestirme yontemleri uygulanmistir. MD simiilasyonlari,
dogas1 geregi yogun islem giicii gerektiren ve seri yontemlerle biiyiik olcekli
sistemlerde yetersiz kalan hesaplama sireclerini icermektedir. Bu nedenle, paralel
hesaplama teknikleri, islem siirelerini kisaltmak ve mevcut ¢cok ¢ekirdekli islemcilerin

kapasitesinden daha yiiksek verim almak i¢in kritik bir rol oynamustir.

Hizlanma faktorii, verimlilik ve bellek kullanimi gibi temel metrikler dikkate alinarak

paralel programlama tekniklerinin etkisi kapsamli bir sekilde degerlendirilmistir.
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Hizlanma faktorli, paralel programlarin seri programlara kiyasla ne kadar hizl
calistigimi gosterirken, verimlilik, kullanilan islemci ¢ekirdeklerinin ne derece etkin
kullanildigin1 ortaya koymustur. Calismada elde edilen sonuglar, paralellestirmenin

islem stirelerini belirgin sekilde azalttigini ve verimliligi artirdigin1 gostermistir.

OpenMP’nin paralellestirme yetenekleri sayesinde hesaplama yuki yogun dongiiler,
cok ¢ekirdekli islemciler iizerinde es zamanli olarak c¢alistirilmistir. Bu kapsamda ¢ok
hiicreli MD simiilasyon modeli paralellestirilmistir. Seri sistemlerde uzun zaman
alacak simiilasyonlar, paralel programlama teknikleri sayesinde daha kisa siirede

tamamlanmaistir.

Bu c¢alismada, MD simiilasyonlarinin  paralellestirilmesiyle ilgili olarak
gerceklestirilen analizler, paralel hesaplama tekniklerinin performansi 6nemli 6l¢iide
artirdigini gostermistir. OpenMP kullanilarak yapilan ¢alismalarda, 1.600 hiicre ve 27
is parcacigimin kullanildig1 durumda en yiiksek hizlanma faktorii (4,85) elde edilmis,
bu sayede hesaplama siireleri dnemli 6l¢giide kisaltilmistir. Ancak, is pargacigi ve hiicre
sayisindaki artigin, belirli bir sinirdan sonra veri transferi maliyetlerini artirdigi ve
hizlanma ile verimlilikte diisiise neden oldugu gézlemlenmistir. Ornegin, 800 hiicrede
hizlanma faktori 3,75 iken, 12.800 hiicrede bu deger 2,55’e¢ gerilemistir. Benzer
sekilde, molekiil sayisi arttik¢a (6r. 400.000 molekiilden 800.000 molekiile), hizlanma

faktoriinde siirl bir artis gozlenmistir.

Paralel hesaplama yontemleri, gerceklestirilen MD simiilasyonlarinin performansini
onemli 6l¢iide artirmistir. Ozellikle Sok Tiipii simiilasyonunda 2,85’lik hizlanma
faktorii ve %36 verimlilik ile en yiiksek degerler elde edilmistir. Couette simiilasyonu
ise en dUsiik bellek kullanim1 (961 MB) ile 6ne ¢ikmustir. Bununla birlikte, Fir¢a Kege
simiilasyonu 13.232 MB’lik bellek tiiketimiyle en yiiksek kaynak ihtiyacina sahip
olmustur. Paralel hesaplama, her ii¢ simiilasyon tiiriinde de seri ¢alistirmalara gore

anlamli bir hizlanma saglarken, verimlilik %25 ile %36 arasinda degismistir.

Bu calisma, paralel hesaplama yontemlerinin biiyiik 6l¢ekli bilimsel simiilasyonlarda
nasil optimize edilmesi gerektigine dair degerli veriler sunmus ve performans artigini

saglamak i¢in is yiikii dagilimi ile kaynak yonetiminin kritik 6nemini vurgulamstir.
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8.3 Genel Degerlendirme ve Gelecekteki Calismalar

Bu calisma, MD simiilasyonlarinin mikro ve nano Olgeklerdeki karmasik akis
problemlerini ¢dzmedeki gii¢lii potansiyelini ortaya koymustur. Ug farkli akis
problemi (Couette ve Poiseuille akislari, sok tiipii analizleri ve fir¢a kegesi sistemleri)
lizerine yapilan bu kapsamli aragtirma, gazlarin fiziksel davranislarini derinlemesine
anlamay1 saglamis ve mihendislik ile bilimsel uygulamalara degerli bir katki

sunmustur.

Elde edilen sonuglar, enerji transferi, basing ve yogunluk profilleri gibi temel
parametrelerin analizinde yenilik¢i yaklagimlar saglayarak, mikro/nano akigkan

sistemlerin tasarim ve performans iyilestirme stireglerine 151k tutmaktadir.

Gelecekte yapilacak calismalar, bu c¢alismada elde edilen bulgularin daha karmagik
sistemlere ve farkl fiziksel kosullara uygulanmasini hedefleyerek, bu alandaki bilgi
birikimini derinlestirebilir. Ozellikle, mikro ve nano o&lgeklerde daha karmasik
geometrilere sahip sistemlerin simiilasyonu, bu kapsamda 6nemli bir arastirma alani
sunmaktadir. Egrisel kanallar, ¢ok katmanli malzemeler veya nanometre 6l¢eginde
ylizey desenlerine sahip sistemler gibi spesifik konularin yani sira, malzeme
ozelliklerinin (6rnegin esneklik, 1s1 iletkenligi ve ylizey piiriizliligii) akis dinamikleri

tizerindeki etkisi daha detayli bir sekilde incelenebilir.

Bunun yani sira, GPU hizlandirmali hesaplamalarin  MD  simiilasyonlaria
entegrasyonu, islem siirelerini daha da kisaltarak biiyiik 6l¢ekli simiilasyonlarin daha
verimli hale getirilmesini saglayabilir. OpenMP ve MPI gibi hibrit paralel
programlama tekniklerinin kullanimi, hesaplama siireglerinin performansint artirmak
i¢in potansiyel bir ¢dzlim sunmaktadir. Ayrica, gaz ve sivi fazlarin bir arada bulundugu
cok fazli akiglar veya iyonlasmis gazlarin dinamik davraniglar1 gibi karmasik fiziksel
sistemlerin analizi, MD simiilasyonlarinin gelecekteki kullanim alanlarin1 genisletmek

icin 6nemli bir firsat saglamaktadir.

Bu tiir arastirmalar, yalnizca mevcut yontemlerin sinirlarin test etmekle kalmayacak,
aynm1 zamanda enerji verimliligi ve akis kontrolii gibi endiistriyel uygulamalarda
yenilik¢i ¢oziimler gelistirme potansiyeline de sahiptir. Molekiiler dinamik
simiilasyonlarinin, daha genis bir uygulama yelpazesinde kullanilmasini miimkiin
kilacak bu yenilik¢i teknikler hem akademik hem de endiistriyel bilgi birikimine
onemli katkilar saglayacaktir.
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