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OZET

Knudsen sayis1 molekiillerin ortalama serbest yolunun karakteristik uzunluga orant
ile tanimlamr. Bu oran Kn-iligkili akis rejimlerinin 6zelliklerini ortaya c¢ikarir. Bu
rejimler stirekli (Kn<0.001), kayma (0.01<Kn<0.1), gegis (0.1<Kn<10) ve molekiiler
(Kn>10) rejimlerdir. Yiiksek Kn sayili problemlerde siirekli ortam modelleri
gecerliligini yitirmeye basladigindan Molekiiler Dinamik (MD), Direkt Simiilasyon
Monte Carlo (DSMC) ve Hesaplamali Akiskan Dinamigi(CFD)’nin bir simfi olan
Lattice Boltzman metodu (LBM) gibi molekiiler etkilesime dayanan metodlardan
yararlanilir.

Bu calismada Olay Giidimlii Molekiiller Dinamik simillasyonu yazilimi ile
g6zenekli ortam iginden ve iki paralel plaka arasindaki yarik i¢inden akis problemlerinin
¢cOziimii i¢in simr kosullar1 gelistirilmistir. Kiibik dizilimli kiirelerden olusan gézenekli
ortam simiile edilmistir. Couette akisi i¢in verilen bir vizkozite modeli gozenekli ortam
icin uyarlanmigtir. Molekiillerin gézenekli ortam i¢inde kat ettikleri toplam ortalama yol
hesaplanarak kivrimlilik elde edilmistir. Boylece, akis oram, vizkozite ve kivrimliligin
Kn, kiire capt ve gozeneklilige bagimlilign elde edilmistir. Ayrica Knudsen sayisinin
molekiil-kiire ve molekiil-molekiil ¢arpigma frekans1 oram ile bir faktér kadar orantili
oldugu bulunmustur. Dagimk yansima yapan iki plaka arasina yerlestirilen yarik tipli bir
engel simiile edilmistir. Cesitli yarik geometrilerinde akisa ait makroskobik zelliklerin
akis yoniinde dagilimimin Knudsen sayisina bagimlilign elde edilmistir. Nano dar
bogazlarda Mach diski olusumunun Kn ve yarik geometrisine bagmlilifi tespit
edilmistir. Ayrica yarik etrafindaki girdap olusumlarimin sekli, boyutu ve konumunun
hem Kn hem de yar1 geometrisine bagimliligi gosterilmistir. Her iki problem i¢in Kn
gecis  rejimi  araliginda incelenmis ve farklt kurulum durumlarinda yapilan
simiilasyonlarin literatiirdeki benzerleri ile karsilagtirildiginda uyumlu sonuglar verdigi

gorilmiistiir.

Anahtar Kelimeler: Olay Giidiimlii Molekiiler Dinamik Simiilasyonu, Gegis
Rejimi, Basin¢ Farki Kaynakh Akis, Gozenekli Ortam, Yank, Mikro/Nano Akis.
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SUMMARY

The Kn number is defined by the ratio of the mean free path of the molecules to
the characteristic length. This ratio reveals the characteristics of Kn-related flow
regimes. These regimes are continuous (Kn <0.001), slip (0.01 <Kn <0.1), transition (0.1
<Kn <10), and molecular (Kn> 10) regimes. As the continuum models begin to lose
their validity in high-Kn number problems, molecular interaction-based methods such as
Molecular Dynamics (MD), Direct Simulation Monte Carlo (DSMC) and the Lattice
Boltzman method (LBM), a class of Computational Fluid Dynamics (CFD), are used.

In this study, boundary conditions have been developed for the solution of flow
problems through the porous medium and through the slit between two parallel plates
using Event Driven Molecular Dynamics simulation software. The porous media
consisting of cubically arranged spheres has been simulated. A given viscosity model for
Couette flow is adapted for porous media. Tortuosity was obtained by calculating the
total average distance the molecules traveled in porous media. Thus, the dependence of
flow rate, viscosity and tortuosity on Kn, sphere diameter and porosity was obtained. It
has also been found that the Knudsen number is proportional to the ratio of molecule-
sphere and molecule-molecule collision frequency by a factor. A slit-type obstacle
placed between two parallel diffuse reflective plates is simulated. The dependence of the
flow direction distribution of macroscopic features of the flow in various slit geometries
on the Knudsen number was obtained. The dependence of Mach disc formation on Kn
and slit geometry in nano narrow throats has been determined. The dependence of the
shape, size and location of vortices formations around the slit on both Kn and the slit
geometry is also shown. For both problems, Kn was examined in the transition regime
range and simulations made in different setup cases were found to give compatible

results when compared with similar ones in the literature.

Keywords: Event Driven Molecular Dynamics Simulation, Transition Regime,

Pressure Driven Flow, Porous Media, Slit Flow, Micro / Nano Flow.
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1. GIRIS

Makro boyuttaki gaz akislarimn ¢ozimiinde en c¢ok kullamlan ve en guvenilir
yontemler Ozellikle Navier-Stokes ve Euler denklemlerinin g¢oziimlenmesi olmustur.
Akiskam bireysel parcaciklardan daha ¢ok toplu hareket eden kiitle olarak kabul eden bu
yontemler gegmisten giinlimiize halen gecerliligini  korumaktadir. Hesaplamali
akigkanlar dinamiginin temel kaygisi, hidrodinamigin bu kismi diferansiyel
denklemlerini ¢6zmek icin sayisal yontemlerin gelistirilmesi ve uygulanmasidir. Bu
denklemler sadece yiizeydeki kayma gerilmesi ile o ylizeydeki hiz gradyeninin her
noktada dogru orantili oldugu Newtonyen akiskanlarim tammlar. Kn sayisimn siirekli
rejim araliginda oldugu akis modellemelerinde molekillerin kiitle toplulugu halinde
beraber hareket ettigi varsayilir. Kn sayisimn siirekli rejimin istiine ¢iktig1 seyrek gaz
ortamlarinda molekiillerin bireysel hareketleri akisa hiikkmetmeye baglar. Bu durumlarda
kismi diferansiyel denklemlerin ¢6ziimii problemi agiklamaya yetmez ve kinetik
teoriden gii¢ alan ¢oklu pargacik dinamigi temelli bir yaklasima ihtiya¢ vardir. Bu tiir
akislarin simiilasyonu igin ¢esitli 6zel yontemler gelistirilmistir.

Bir gazin seyreklesme derecesi boyutsuz Knudsen sayisi yani bir parcacigin
carpismadan gittigi ortalama yol ile hesaplama bolgesinin karakteristik geometrik
uzunlugu arasindaki oran ile ifade edilebilir. Eger bu uzunluk gaz molekiillerinin
ortalama serbest yolu ile karsilastirilabilir 6lglide ise akiskan artik termodinamik
dengede olarak kabul edilemez ve siirekli olmayan veya seyreklesme etkilerinin baskin
oldugu ortamlar olusur. Bu ortamlar i¢in molekiiler seviyede matematiksel model artik
Boltzman esitlikleridir [1]-[3]. Knudsen sayis1 akis rejimlerini Sekil 1.1°deki gibi ayirir:
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Sekil 1.1: Knudsen sayisina bagl akis rejimleri gemasi.

Mikro ve Nano-0l¢eklerdeki akiskanlar mekaniginin derinlemesine anlagilmasi,
mikro / nano-elektro-mekanik-sistemlerin (MEMS / NEMS) gelismesine 151k tutacak
stireclerin daha iyi anlagilmasi i¢cin 6nemlidir. Mikro ve Nano cihazlar genellikle kayma
ve geeis rejimlerinde calisir. Bu tiir gaz akislarim simiile etmek igin farkli yontemler
gelistirilmistir.

1.1. Molekiiler Etkilesime Dayanan Simiilasyon Yontemleri

Seyrek akiskan modellemesi molekiillerin bireysel hareketlerini temel alir. Bir
sistem i¢indeki herbir molekiiliin anlik hiz, pozisyon ve enerji bilgileri ile tiim sistemin
makroskobik Ozellikleri tammlanabilir. Molekiiler simiilasyonlar nano/mikro boyutta
basit veya kompleks bir kanalda akisin deneysel incelemesinin yapilamadig durumlarda
tim deneysel hatalardan uzak olarak bilgisayar ortaminda incelenmesini saglar.
Matematiksel olarak ifade edilen akis, akis geometrisi, sirlar ve etkilesimler
algoritmalar sayesinde bilgisayar ortamina aktarilarak simiile edilebilir. Simiilasyonun
hesaplama giiciinii simirlayan etkenlerin basinda sistemin biiyiikliigii ve yogunlugu gelir.
Fakat etkili algoritmalar ve veri yapilar1 sayesinde ¢ok sayida molekiil igeren sistemlerin
hesabr makul siirelerde ve kisisel bilgisayar sistemlerinde yapilabilir hale gelmistir.
Kinetik teoriyi temel alan molekiiler etkilesime dayanan simiilasyon yontemlerinden en
onemlileri Molekiiler Dinamik Similasyonu(MDS) ve Dogrudan Simiilasyon Monte
Carlo(DSMC) yontemleridir. Ayrica diferansiyel denklemlerin niimerik ¢oziimlerindeki



gibi kararsizlik ve yakinsamama sorunlar1 bu yontemlerde yoktur. Boltzman esitliklerine
dayali kinetik teoriye gore modellendirilmelerinden dolayr tim akis rejimlerinde

gecerlidirler.

1.1.1. Olay Giidiimlii Molekiiler Dinamik Simiilasyonu

Dogrudan Simiilasyon Monte Carlo (DSMC) yontemi[4], cesitli seyreklik
rejimlerinde gaz akislarii modellemek i¢in yaygin olarak kullanilan en yaygin sayisal
tekniklerden biridir. DSMC, kinetik teoriye dayali Boltzmann denklemini ¢6zmek icin
olasilikli parcacik tabanli bir yontemdir. DSMC yonteminde molekiil hareketleri kesin
olmasina ragmen c¢arpigmalart Molekiiler Dinamik yonteminde oldugu gibi tam olarak
hesaplamak yerine, seyrek bir gazin kinetik teorisinden belirlenen sagilma oranlar1 ve
carpisma sonrast hiz dagilimlar1 ile stokastik olarak ¢arpismalar tiretir. DSMC
simiilasyonlar1 atom cap1 kadar kisa bir uzunluk 6l¢eginde dogru olmasa da, ortalama bir
serbest yoldan daha kii¢iik 6l¢ceklerde dogrudurlar[5]. Molekiil hareketleri analitik olarak
hesaplandigindan deterministiktir. DSMC yonteminde milyonlarca molekiilii gergek
sekilde modellemek yerine bunlar1 temsilen daha az sayida molekiil kullanir. Bu temsili
molekiiller simiilasyonu ilklendirme asamasinda hiicre denilen hesaplama birimlerine
yerlestirilir. Ortam sicakligl tizerinden Boltzman dagilimindan atanan hizlar ile hareket
eden ve carpismalar yapan her bir hiicredeki temsili molekiillerin sahip olduklar
termodinamik Ozellikler tizerinden biitiin sistemin makroskobik 6zellikleri bulunur.
Diger yandan MD simiilasyonlar1 daha ger¢ek¢i ve dogrudur ¢iinkii her bir pargacik
gercek bir molekiilii temsil eder ve pozisyon ve hiz bilgileri tam olarak bilinir. DSMC de
MD gibi zaman giudtumlii bir simiilasyon yontemidir. Molekiillerin hizina gore belirli bir
zaman adiminda hareketleri saglanir. Bu zaman adimim belirlemek olduk¢a onemlidir.
Cinkii ¢ok kiigiik zaman araligt similasyon hizint oldukg¢a yavaslatir. Biiyiikk zaman
adimlar1 ise ¢ok fazla ¢arpigsmamn ve sinir etkilesiminin kagirilmasina sebep olur. Her
zaman adiminda molekiillerin pozisyonlar1 ve hizlar1 tekrar giincellenmek zorundadir.
Istatiksel olasilik hesabiyla molekiillerin ¢arpismalari hesaplamir. Ayni anda sadece iki
parg¢acigin g¢arpistigt varsayilir. Momentum ve enerjinin korunumuna gore c¢arpigma

gerceklestiginde pargaciklar birbirlerine momentum ve enerji aktarirlar. Sonrasinda



hesaplama alaninin sicaklik, yogunluk ve akis izt gibi makroskobik o6zellikleri her
hiicredeki molekiillerin hizlar1 sayesinde belirlenir. DSMC yontemi dogasindan gelen
baz1 kisitlamalara sahiptir. Hiicre boyutu yerel ortalama serbest yolla orantili olmalidir,
carpisma istatistiklerini korumak ic¢in hiicre basina pargacik sayisi kabaca sabit
olmalidir. Ayrica, yontemin stokastik dogasina karsilik gelen istatistiksel hatalara
ilaveten zaman adimu, hiicre hacmi ve toplam simiile edilmis parcacik sayis1 gibi sayisal
parametrelerin se¢imine bagli olan deterministik hatalara sahiptir[6].

Molekiiler Dinamik simiilasyon metodunda ise DSMC’den farkli olarak
carpismalar gergektir ve higbir ¢arpisma kagirilmadan modellenir. Pargaciklarin hareketi
Newton hareket yasalarina gore gerceklesir. Buna gore parcacik iizerine etkiyen net
kuvvet parcacigin momentumunun zamana gore degisimine esittir. MD simiilasyonunda
daha gercekei kabul edilen siirekli etkilesim potansiyeline gore her molekiiliin
pozisyonuna etkiyen tiim molekiillerin bileskesi bir kuvvet tesir eder. Bu kuvvetin yonii
ve buyikligi molekiilin pozisyonu ile degisir. Yani c¢arpismalarin haricinde
yoriingesinde ilerleyen bir molekiile molekiiller arasi kuvvet etki eder. Bu etkilesim
potansiyeli stirekli oldugu i¢in yiiksek hesaplama gilici ve zamam harcanmasin
gerektirir. Bu sebeple daha basitlestirilmis Lennard-Jones gibi potansiyeller sikca
kullamlir. MD simiilasyonu bir ¢oklu cisim problemi oldugundan molekiillerin hareket
denklemleri birbirine baglidir. Analitik olarak ¢oziilemeyeceginden hiz ve ivme gibi
dinamik ozelliklerin differansiyel formlarim Verlet Algoritmasi[7] gibi sonlu farklar
yontemine dayanarak Taylor serisi agilimlar1 ile ¢6zen metotlara ihtiyag vardir. Boylece
klasik MD simiilasyonlarim ¢ok kisa zaman adimlar: ile ilerletmek ¢ok biiyiik zaman
harcanmasina ve sistem boyutunun kisitlanmasina sebep olur[8]. MD simiilasyonlarinda
hesaplama zorluklar1 molekiil sayis1 arttikga artar ¢iinkii etkilesimdeki parcaciklar ve
pozisyonlart her etkilesim i¢in hesaplanmasi gerekir. On bin molekil igeren kii¢iik bir
hacim icin bile integrasyon zaman adim ¢ok kiictik olmak zorundadir ve her adimda
carpisma kontrolii gerekir.

Bu calismada kullanilan ve MD’nin bir alt dali olan Olay Giidiimli Molekiiler
Dinamik simiilasyon yontemi hem MD hem de DSMC metodlarina gore oOnemli
avantajlara sahiptir. Her bir pargaci@ sert bir kiire olarak kabul eden Alder ve
Wainwright[9]'1mn Onerdigi sert kiire modeli daha kaba bir hesaplama yaklasinu



sundugundan daha az maliyetli ve islevseldir. Buna gore parcaciklar arasinda siirekli
olmayan sadece birbirleri ile temas ettiklerinde olusan kesikli etkilesim vardir.
Yortingeleri dogrusal oldugundan bu yaklasim sayesinde g¢arpisma zamanlar1 analitik
olarak tahmin edilebilir. Bu potansiyelde simiilasyon belirli zaman adimlar1 yerine en
yakin zamanda olacak ¢arpismanin zamamna ilerletilir. Yani simiilasyon olay giidiimli
olarak bir olaydan baska bir olaya sadece olaya karigan pargaciklarin zamanlari
giincellenerek ilerler ve simiillasyon bir seri asenkron olaydan olusur. OGMD
simiilasyonlarinda en 6nemli hesaplama, olaylarin belirlenip en yakin zamanli olanin
secilmesidir. Sistem hacmi hiicre adi verilen alt bolgelere ayrilir ve uzak molekiillerin
birbiri ile etkilesemeyecekleri varsayilirsa her bir molekiiliin olay zamam hesaplanr.
Devaminda en yakin zamanli olayin secilmesi N tane molekiil barindiran bir sistemde
O(N) seviyesinde gergeklesir. Tim olaylarin  olus zamanlar1t tek seferde
hesaplandigindan olay islendiginde ilgili parcaciklarin olaylarimin silinip tekrar
hesaplanmasi yeterlidir. Boylece her olaydan sonraki olayin tiim pargaciklar igin
hesaplanmasina gerek yoktur. Bu siire¢ Ikili Arama Agaci(Binary Search Tree)[10],
Ortiik Altyigin(Implicite Heap-Dynamic)[11] ve Tam Ikili Agag(Complete Binary
Tree)[12] gibi veri yapilarimn kullanimu ile hizlandirilmistir. Ayrica [12]” de verilen
Tam ikili Agag¢ yapisi ile Oncelik Kuyrugu(Priority Queue)’nu birlikte kullanmak bu
islemi O(1) seviyesine indirmistir[13].

OGMD simiilasyonu daha biiyiik sistemleri zaman giidiimlii simiilasyonlara gore
daha uzun periyotlarda simile edebilir. Bu yaklasim seyrek gazlarin transport
katsayilarimn hesabinda olduk¢a tutarli sonuglar verir[13]-[15]. DSMC’ nin aksine
molekiil yoriingeleri, ¢arpigsma ¢iftlerinin belirlenmesi ve c¢arpisma sonrast hizlar
deterministik olarak hesaplanir. ilave olarak tim carpismalar gercek ve tahmin
edilebilirdir ve en ©nemlisi hicbir carpisma kacirilmadan gerceklesir. Ilk ortaya
cikisindan beri etkili algoritmalarin gelistirilmesi sayesinde OGMD simiilasyonlart daha
iyl performans sunmaktadir[10],[14],[16]. Boylece hesaplama giicii DSMC ile rekabet
edebilecek diizeye gelmistir.

Literatiirde seyrek gazlar icin OGMD simiilasyonu ile yapilmus ve tutarli sonuglar

vermis c¢aligmalardan bazilarina transport katsayilar1 hesabi1[15]-[17] , yercekimi



gidiimlt akislar[19],[20], kavite akislar1[21], Couette akislari, basing giidiimlii akislar ve
bimolekiiler kimyasal gaz reaksiyonlari[13] drnek gosterilebilir.

1.2. Calismanin Amaci ve Kapsam

GoOzenekli ortam i¢inden akis birgok bilim ve miihendislik alam ig¢in 6nemli bir
arastirma konusudur. Ozellikle mikro/nano kanal ve nozul, filtrasyon, fraksiyonlama ve
kataliz uygulamalarinda karsimiza ¢ikan akis problemlerindendir. Bu tiir ortamlarda gaz
tagimminin incelenmesi i¢in deneysel olanaklar ¢ok sinirlidir. Proton degisim membram
(proton-exchange membrane), yakit hiicreleri (fuel cell) gibi cihazlarda, gozenekli
ortamin gozenekleri molekiillerin ortalama serbest yolundan bile daha kiigiiktiir [22],
[23]. Bu nedenle Kn iligkili en 6nemli rejim olan gecis rejiminin incelenmesi 6nem
kazanmustir.

Akis alamm azaltan dar bogaz i¢inden akislarin incelenmesi son derece 6nemlidir.
Bu dar bogazlar geometrilerine gore adlandirilirlar. Silindirik geometride dar bogazlar
orifis (orifice), dikdortgensel geometride olanlar ise yarik (slit) olarak bilinir. Bir yarik
iginden basing farki kaynakli gaz akis1 seyrek gaz dinamiginde temel problemlerdendir.
Paralel levhalarin i¢inden akis uzay araglari, mikro itki sistemleri (micro propulsion),
mikro noziil akislari, MEMS veya vakum oOlcerlerdeki ani ve hizli basing degisimi
Olcimii [24]-[26] gibi farkli teknolojik uygulamalarin pratik tasariminda baslica
problemlerdendir. Hatta kii¢iik veya biiyiik basing farklari ¢esitli endiistriyel ekipman
tiplerinin tasarim ve optimizasyonunda biiyiik énem arz eder [27]. Sonlu uzunluktaki
paralel iki levha arasindan seyrek gaz akis1 membran uygulamalarinda da pratik 6neme
sahiptir [28]. Bu tiir akislarin incelenmesi tiim Knudsen sayist araligindaki bircok denge
dis1 fenomenin arastirilmasina imkan saglar. Bu dengeden sapma Kn sayisimin gecis
rejimi bolgesinde daha yogun goriiliir. Bu problemlerin anlasilmasi ve ¢oziimlenmesi
icin gegis rejimi bolgesinde yarik akisi incelemelerinin yapilmasi gerekir. Biri yliksek
digeri dusiuk basinctaki sonsuz biiytikliikte kabul edilen iki rezervuart ayiran ince bir
yariktan akis literatiirde siklikla incelenen problemdir. Bu yarik sonsuz ince veya belirli
bir kalinlikta olabilir. Genelde DSMC metodu ile yapilan modellemelerde yarik bolgesi

daha kiictik hiicrelere boliinerek hesaplama yapilir.



Bu calismanin temel amaglar1 6ncti ¢aligmada[13] nesne yonelimli programlama
teknigi ile gelistirilen ve ¢alisma prensibi Bolim 2’de anlatilan g¢ergeve yazilim
6zelligindeki OGMD simiilasyonuna yeni simir kosullar1 gelistirilerek eklenmesi ve akis
problemlerinin modellenerek incelenmesidir.

Nano boyutta iki paralel plakamin ortasina yerlestirilen ¢esitli uzunluk(L) ve
yiikseklikte(H) geometriye sahip yarik tipli bir engel i¢cinden basing gidiimli akis Olay
Gudumlii Molekiiler Dinamik (OGMD) simiilasyonu ile incelenmistir. Gegis rejimi
araliginda kanal boyunca akis hizi, sicaklik, basing ve kiitle yogunlugu dagilimlar1 ve
akis oram oOzellikleri elde edilmistir. Bu makroskobik 6zellikler, gazin Knudsen sayist
(Kn), yarigin geometrisi ve kanalin ¢ikis/giris basing oram parametreleri degistirilerek
olusturulan ¢esitli durumlar i¢in incelenmistir.

Kartezyen koordinatlarda c¢alisan mevcut simiilasyonda es boyutlu kiiresel
parcaciklarin kiibik yerlesimi ile olusturulan gozenekli (porous) ortam iginden akis
modellenmistir. Kat1 parcaciklarin c¢api, gozeneklilik ve Kn sayisinin vizkosite, akis
orani, gecirgenlik ve kivrimlilik 6zelliklerine etkileri incelenmistir.

Yapilan literatiir ¢aligmasinda ilgili problemlere ait benzeri olmayan geometriler
irdelenmis ve yeni gergekliklere 1s1k tutulmustur. Benzer olanlar ise OGMD
simiilasyonu ile modellenip dogrulanmustir. Bu dogrulamalar sayesinde simiilasyona
eklenen fonksiyonlarin ve hesaplamalarin dogru sekilde isledigi de goriilmistiir.

Bu calisma 5 boliimden olugmaktadir. Bolim 1°de akiskanlarin Kn sayisi iliskili
olarak ayrildig1 rejimler agiklanmis ve bu rejimlerdeki akiskanlarin modellenmesi igin
gelistirilen simiilasyon yontemleri avantaj ve dezavantajlari ile tamtilarak OGMD
simiilasyonu hakkinda bilgi verilmistir.

Bolim 2°de OGMD  simiilasyonlar1 detayli olarak anlatilmus ve isleyisi
aciklanmustir. Oncelikle simiilasyonu hizlandirma amacli hiicre béliimlendirme teknigi
ve Tam Ikili Aga¢ Yapist ile Oncelik Kuyrugu algoritmasindan bahsedilmistir. Daha
sonra simiilasyonun ilklendirilmesi asamasinda molekiillerin yerlestirilmesi, enerji,
sicaklik ve molekiil hizlar1 arasindaki iliskilerin tammlanmasi, molekiillerin yoriingeleri
ve konumlarimn yeniden nasil belirlendigi anlatilmistir. Esnek ve esnek olmayan
carpisma tiirleri anlatilmistir. Devaminda hiicreler arasi gegis ve g¢arpisma zamam ve

carpisma sonrast hiz ve enerjilerin hesaplanmasi ve molekiillerin sistem sinirlart ve



kanal i¢i duvarlar ile olan etkilesimini tanimlayan periyodik, diizgiin yansima, dagimk
yansima sinir kosullari anlatilmistir. Sonrasinda akist saglayan basing giidimlii akis
sinir kosulu anlatilmistir. Makroskobik 6zelliklerin hesaplanmasi tanimlanarak bolim
bitirilmistir.

Bolim 3°de once gozenekli ortamin modellenmesi asamasi anlatilmistir. Sonra
gozenekli ortam icinde akista en 6nemli parametreler olan gegirgenlik, kivrimlilik,
viskozite katsayist ve kiitle akis orammin hesaplanmasina dair One siiriilen model
formiilasyonlar belirtilmistir. Ayrica gozenekli ortamda Kn sayisimin belirlenmesi i¢in
yeni bir yontem tanimlanmustir. Simiilasyonun kurulumunda kabul edilen kosullar
belirtilmis ve modellenen ¢esitli simiilasyon durumlari tanimlannmustir.

Boliim 4’de ilk once parallel plaka arasindaki yarik tipli engelin modellenmesi
aciklanmuigtir. Kurulum konfigiirasyonlar1 ve yarik geometrileri tammlanmistir. Kn
sayist ve yarigin H ve L boyutlariin akis oram iizerine etkileri ge¢is rejiminde
incelenmistir. Makroskobik akis 6zelliklerinin kanalin akis yonii boyunca dagilimn Kn
sayist ve cesitli yarik geometrileri icin elde edilmistir. Mach diskleri ve yarik
bolgesindeki girdap olusumlar1 gozlemlenmistir.

Son boliim olan Bolum 5°de ise gerceklestirilen calismalarin degerlendirilmesi

yapilmus, elde edilen bulgular 6zetlenmistir.



2. OLAY GUDUMLU MD SIMULASYONUNUN
YAPISI VE ISLEYIiSI

Bu calismada da kullamlan o6nctil OGMD simiilasyonlarinin[13],[14] ¢alisma
prensibi bu boliimde anlatilmustir. Oncelikle simiilasyonu hizlandirmayr amaglayan
hiicre boluimlendirme teknigi, Oncelik kuyrugu ve agac yapist algoritmasindan
bahsedilmistir. Sonra simiilasyonun ilklendirme ve ilerlemesi asamalarim olusturan
molekiillerin yerlestirilmesi, enerji, sicaklik ve molekiil hizi arasindaki iliskinin
hesaplanarak molekiillere hareket verilmesi, pozisyonlarimin hesaplanmasi, hiicreler
arast molekiil gecisi, molekiiller arasi carpismalarin molekiil tiplerine bagli olarak
gerceklestirilmesi, molekiil ile sinmirlar arasi ¢arpisma sinir sartlar1 ve akig sinir sartinin

simiilasyonda ifade edilisleri bu boliimde tammlanmaktadir.

2.1. Hizlandirma Algoritmalar:

2.1.1. Hiicre Béliimlendirme

Sistem i¢indeki N tane molekiiliin birbirleri ile ¢arpisma zamanlarini bulurken her
bir molekiil O(N) hesaplama yiikii gerektirdiginden molekiil sayis1 arttikca simiilasyon
hiz1 yavaglar. Bir molekiiliin kendisine ¢ok uzak bir molekil ile ¢arpisma olasilig daha
yakin bir molekiil ile carpismasi olasiligina gore ¢ok biiyiik olacagindan molekiiliin
carpisma esinin ¢ok uzakta aranmasi gereksiz ve hesaplama yiikiinii artirir. Bu sebeple
molekiiliin de i¢inde bulundugu veya molekiile en yakin alt sistem i¢indeki bir molekiil
veya sir ile carpistigim diistinmek daha mantiklidir[14]. Higbir carpisma es
gecilmeyecek sekilde c¢arpigsma olasilign bulunan mesafedeki molekiillerin ¢arpisma
zamanlar1 hesaplanmalidir. Bu sebeple sistem alt bolgelere ayrilir. Bolgelerin geometrisi
bu calismada kiiptiir.

Bir molekiiliin ¢arpigsma olasiligi bulunan molekiil veya sinir, 3 boyutlu sistemde
kendi i¢inde bulundugu hiicre ile etrafindaki kenarlar1 ve yiizeyleri temas eden 26 komsu
hiicre i¢inde aramr. Her molekiil bir hiicre i¢inde bulunur. Molekiil hiicre sinir1 digina

ciktiginda komsu hiicrenin i¢ine girerek onun tiyesi olur. Eger iki molekiil aras1 mesafe



Sekil 2.1°deki gibi iki hiicrenin boyutundan fazla ise molekiiller 6nce hiicreler arasi

gecis yapar.
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Sekil 2.1: Boyut i¢in hiicre boliimlendirme.
2.1.2. Tam ikili Aga¢ Yapisi ve Oncelik Kuyrugu Uygulamas:

Modellenecek ilk olayin belirlenmesi isleminde iki asamali bir yontem
kullamil1ir[29]. Ilkinde her bir molekiiliin gergeklestirecegi tiim olaylar siralamir ve
iclerinden en yakin zamanli olani hafizada tutulur. Ikinci asamada ise tiim bu olaylar
icinden en yakin zamanli olam segilir ve simiilasyon olay zamamna ilerletilerek olay
islenir. Olay islendikten sonra tiim olaylar yerine sadece ilgili molekiillerin olaylari
glincellenir. Bu islem simiilasyon boyunca devam eder.

Paul[30] tarafindan gelistirilen Oncelik kuyrugu yapist Akkaya[13] tarafindan
OGMD simiilasyonuna uyarlanarak molekiil sayisindaki artisin simiillasyon hizim
diistirmesi engellenmistir. Bu simiilasyondaki 6ncelik kuyrugu yapisti:

i) Tum olaylar gergeklesme zamanlarina gore takvim yapist benzeri bir yapiyla
gruplandirilir.
ii) En yakin zamanda bulunan gruba ait olaylar i¢in tam ikili aga¢ yapisi uygulamr[12].

Kaynak kodun onciil caligmasinda kullamlan yontemde, siradaki olayin se¢imi
hiicre yapisi ile iligkilendirilmistir[ 14]. Burada bir hiicreye ait olaylar arasindan en yakin
zamanli olam o hiicrenin giincel olay1 olarak secilir. Glincel olaylar arasinda yapilan
dogrusal aramayla siradaki olay belirlenmis olur. Bir olay islendiginde giincel olaylarin

tim hiicreler i¢in yeniden belirlenmesine ihtiya¢ duyulmaz. Sadece olaya miidahil olan
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molekiillerin ve varsa ¢arpisma eslerinin ait olduklar1 hiicrelerin giincellenmesi
yeterlidir.  Ancak molekiil sayisinin artmasi ¢arpisma zamam hesaplama siiresinin
kullammim artirmaktadir. Siradaki olayin se¢imi i¢in harcanan siiredeki artis simiilasyon
hizint dogal olarak olumsuz yonde etkiler. Siradaki olay se¢iminde dogrusal arama
yontemine alternatif olarak oncii caligmada[16] Oncelik Kuyrugu kullanilmustir.
Paul[30] tarafindan OGMD simiilasyonu i¢in Onerilen oncelik kuyrugu uygulamasindan
farkli olarak [13]’deki tam ikili aga¢ yapisinda ekleme ve silme islemi yoktur. Bir olay
islendikten sonra giincel olay listesinden silinmeyerek yeni zamanina gore farkli bir olay
listesine eklense bile tam ikili aga¢ yapisinda olmaya devam eder.

OGMD simiilasyonunda Tam ikili aga¢ yapis1 uygulamsi soyledir: Once her bir
yapragl bir olayr temsil edecek sekilde tiim olaylar1 igeren bir tam ikili aga¢ yapisi
olusturulur. Yapraklardan baslayarak en yakin zamanli olay ikiser ikiser turnuva
yontemiyle bir tist digiime ¢ikarak koke kadar bu karsilagtirma yapilir. Boylece en yakin
zamanli olay kok diigiime ulagir. Olay giincellemesi agacin yapragindan kokiine dogru

turnuvalar ile devam eder.
2.2. Simiilasyonun Tanimlanmasi

Bir OGMD simiilasyonunun isletilebilmesi i¢in gaz ozelliklerinin, hesaplama
alaninin fiziksel boyutlarimin ve simr ve baslangic kosullarimin tammlanmasi gerekir.
Akisa ait sicaklik, basing ve hiz bilgilerine ihtiya¢ vardir. Sert kiire kabulii i¢in ¢ap(d),
kiitle(m) ve molekiil tipi(monoatomik, diatomik vb.) 6zelliklerinin bilinmesi gerekir.
Akisin oldugu fiziksek boyutlar, sinir kosullari, duvar sicakligi ve giris ve ¢ikis

basinglar1 verilmelidir.

2.2.1. Molekiillerin Yerlestirilmesi
Ayrit Olgtileri bilinen ve hacmi V olan kartezyen koordinatlardaki kanal i¢inde

bulunan N tane molekiiliin sayr yogunlugu n = N/V ‘dir. Bu durumda iki molekiil

arasindaki ortalama mesafe (s) asagidaki gibi hesaplanir.
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2.1)

Bir molekiilin hi¢bir etkilesime girmeden gidebilecegi ortalama serbest yol (A4)
asagidaki gibidir[31].

1

A= ———y :
V2nd, ’n (2.2)
Boylece ortama serbest yol asagidaki gibi olur.
S 33
r_ G (2.3)
d 2=m

2.2.2. Enerji, Sicakhk ve Molekiil Hiza Arasindaki iliski

Termal hizlarindan dolayr molekiiller kendi aralarinda ¢arpisirlar ve birbirlerine
enerji ve momentum aktarirlar. Eger ¢evresinden izole edilmis bir sistem i¢indeyse ve
sistem i¢inde enerji liretimi yoksa bir slire sonra molekiiller arasinda 1s1l denge saglanir.
Molekiiller tic boyutlu uzayda ileri hareket etme, donme ve titresme hareketlerinden
dolay1 sahip oldugu ti¢ serbestlik derecesine karsilik gelen Gteleme, donme ve titresim
enerjilerine sahiptirler. Sistem 1s1l dengeye ulastiginda bir molekiiliin toplam enerjisi es

boliistim teoremine[32] gore sahip oldugu serbestlik derecesi sayisinda esit paylasilir. Bu

paylasma serbestlik derecesi (¢) basina e = %ka olacak sekildedir.

Bir molekiil ti¢ boyutlu Kartezyen koordinatlarda ileri geri hareketler yapabilir.

Monoatomik veya diatomik fark etmeden Otelenme serbestlik derecesine (@g.) gore

o o 3
kinetik enerjisi eg = Eka olur.

Monoatomik bir molekiiliin etratinda dénme yapacaklar1 bir eksenleri bulunmadigt

icin serbestlik dereceleri (@45, = 0) ve dolayisiyla donme kinetik enerjileri ez, = 0
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olur. Diatomik molekiiller ise ortak bir eksen etrafinda donebildikleri i¢in iki serbestlik
derecesine (@ g5, = 2) ve dolayisiyla donme kinetik enerjileri egs, = kT olur.
Titresim hareketi icin monoatomik molekiillerin serbestlik  dereceleri
olmadigindan (¢ = 0) titresim enerjileri de yoktur (e, = 0). Diatomik molekiiller
ise birbirlerine yakinlagip uzaklasarak titresim hareketi yapabilirler. Bu tek hareketten
dolayr serbestlik dereceleri (¢ = 1) ve titresim enerjileri e, = %ka olur.
Isil dengede iken kinetik sicaklik ile molekiillerin ortalama kinetik enerjileri

arasinda (ez) = ; k,T = %m(cz) iliskisi vardir. Burada (c?) molekiillerin 1s1l hiz
kareleri ortalamasidir. Isil hiz kareleri ortalamasinin karekokii ¢, = +/{(c?) ile sicaklik
arasindaki iliski ise cyor = /?’I:n—bT seklinde verilir. Kinetik teorinin temelini olusturan

Boltzmann denklemine gore 1s1l dengedeki molekiillerin iz dagilimlart asagidaki
gibidir.

m  \3/2 _mc?
f*(C) = (m) 47TC2€ 2kpT (24)
b

Simiilasyonun ilklendirme asamasinda molekiillere asagida anlatilan yontemle Maxwell

dagilimindan 6rneklenmis 1s11 iz bileseni atanir:

Uit = CeoV — ln(Rl)Sin (2mR;)
Visu = Ceoy — IN(R3) sin(2mR,) (2.5)
Wisit = CeoV — In (RS) Sin(2mRe)

Burada c,, molekiiliin en olas1 hizidir. Eger sistemde bir akis varsa akisin hiz bilesenleri

molekiillerin 1s1l hiz bilesenlerine asagidaki gibi eklenir.

U= +U
V=V +V (2.6)

w=wge +W
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Molekiiliin tipi diatomik ise ayrica donme enerjisi atanir:
eqsn = —IN(R7)kpT (2.7)
Burada R, » tekbi¢cimli dagilimdan rastgele secilerek elde edilir.

2.2.3. Molekiillerin Yoriingeleri ve Konumlarinin Yeniden Belirlenmesi

Yoriingeler dogrusaldir ve Newton’un hareket yasalarina gore belirlenir. Sert kiire
yaklagimina benimsendiginden sadece carpisma esnasinda etkilesim olur siirekli etkiyen
bir kuvvet alam yoktur. Hareket eden bir molekiilin At zaman sonra yeni konumu

asagidaki gibi hesaplanir:
Xy = X1 + Atc (2.8)

Ortalama hiza sahip bir molekiiliin ortalama ¢arpigma siiresinin hesabi asagidaki gibidir.

21

(to) = NGO

(2.9)

Her olaydan sonra tiim molekiillerin konumlarimmin yeniden hesaplanmasi
hesaplama vyiikiinii ve sayisal hatayr artirir. Onciil calismanin yaklagimna gore
molekiillerin konumlar1 sadece hiz1 degistirecek molekiil ve smr carpismalari

sonucunda glincellenmektedir.
2.3. Olay Tanimlar

OGMD simiilasyonunda islenecek olaylar sunlardir: Bir molekiiliin hiicreler arasi
gecisi, sistem simirina ulasmasi ve diger molekiiller ile ¢arpismasidir. Bu ¢aligsmadaki
gelistirmelerin sonucu olarak kanal i¢ine koyulan duvarlar ve kati cisimler ile etkilesimi

de ekleyebiliriz.
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En 6nce meydana gelme zamamna gore her olay sirasi ile gergeklestirilerek olaya

karigan molekiillerin konumu giincellenir.

2.3.1. Hiicreler Arasinda Gegis

Bir molekiil en yakin zamanli olay olarak bir molekiil ile ¢arpismayacak ise hiicre

gecisi yapabilir. Hiicre sinirina ulagsma zamani asagidaki gibi hesaplamir.

- Axj—dm /2

7 (2.10)

€j

Burada t; molekiilin j yoniindeki hiicre simirina varis siiresi, Ax; molekil ile j
yoniindeki hiicre simr1 arasindaki dik uzaklik, d,, molekiilin ¢ap1 ve ¢; ise hzdir.
Burada hiicre yiizeyi ya sistem simr ya da komsu hiicrenin bitigik ylizeyidir. Hiicre
yiizeyi eger sistem siri ise simr kosulu, eger kanal ig¢indeki bir duvar ise duvar
carpisma kosulu, bunlarda degil ise komsu hiicreye geg¢is uygulamr. Son durumda
molekiil eski hiicrenin liyelerinden ¢ikarilir yeni hiicrenin sahipligine eklenir. Molekiiliin

sonraki yeni olayr hesaplanir.

2.3.2. Molekiiller Aras1 Carpismalar

2.3.2.1. Carpisma Zamanlarinin Hesaplanmasi

Seyrek gaz simiilasyonlarimin dogas1 geregi simiilasyonda herhangi bir olay amnda
sadece tek bir ikili ¢arpigsma olur. Sert kiire kabuliine gore molekiillerin yoriingeleri
dogrusaldir yani iki carpigsma arasinda molekiiliin hizim ve yoriingesini degistirecek
herhangi bir kuvvet yoktur.

Yoriingesinde ilerleyen iki molekiilin ¢arpismast bu iki molekiiliin arasindaki

mesafenin yaricaplari toplamu kadar oldugunda gerceklesir.
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3
A+ dmi)?
Z (X = xin)* = M 2.11)
n=1

Burada ive j ¢arpisacak molekiil ¢ifti, x; pozisyon bileseni ve d,, ise molekiillerin

capidir. Carpisma aninda molekiillerin konumlar1 asagidaki gibi hesaplamr.

Xin = Xin + Cin(t —t;)
¥ (2.12)
Xj'n = xj’n + Cj,n(t - tj)

Burada t; ve t; her molekille ait zaman degiskenleridir. Carpisma zamam ise her

molekiil i¢in aym ¢t dir.

Sekil 2.2: Tki molekiiliin garpismast.

Esitlik (2.12)’yi (2.11)’de yerine koyarsak asagidaki esitlik elde edilir:

3
D Cin + Cunt = £ = Xy + G0t = ) = dy” .13)
n=1

Daha sade bir forma getirmek i¢in 4Ax,, ve Ac, asagidaki gibi tamimlanir:

16



Axn = C]',nAtl',j + Xj}n - Xl',n

(2.14)
Acn = Cj,n —Cin
Boylece Esitlik(2.13) asagidaki hale gelir:
3
Z(Acn)z (t = )2 + 20%,Ac,(t — t) + (Ax,)? = d,? 2.15)

n=1

Daha da basitlestirmek icin 4 = Y3 _,(Acp)? , B = Y3 AxpAcy, ve € = Y3 (Axy)? —
d? tammlamasi yaparsak carpisma zamani ikinci derece denklem olarak asagidaki gibi

yazilir.

At —t)>+2B(t—t)+C=0 (2.16)

Eger bu esitligin gercek kokleri yoksa molekiillerin yoriingesi kesismez. Pozitif gercel
kokler varsa kiiciik kok carpigsma zamanini verir.

Molekiil tipleri aym1 zamanda c¢arpismamn karakterini belirler. Carpisan iki
molekiiliin tiriine gore esnek veya esnek olmayan c¢arpigsma simiilasyonda isletilir.

Carpisma sonrast hizlar ¢carpigma tiirtine gore hesaplamr. Bu tiirler asagida agiklanmustir.
2.3.2.2. Esnek Carpisma

Monoatomik molekiilleri esnek carpisma yapar. Bu carpismada kiitle, 6telenme
enerjisi ve momentum korunur. iki molekiile ait fiziksel 6zellikler m;, x; ve u; sirasiyla,
kiitle pozisyon vektorii ve hiz vektorii olsun. Burada i = 1,2 olmak tizere iki molekiilii
tammlar. Momentum korunumu yasasi geregi ¢arpisma oncesi ve sonrasi momentumlar

asagidaki iligkiye sahiptir.

myuy + myu, = myu; + myuy (2.17)
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Burada ' garpisma sonrasi hizlar1 tammlar. Boylece:
my(uy —uj) = —my(uz — uy)

olur. Kinetik enerjinin korunumu geregi asagidaki esitlik tiiretilir.

1 1 1 1
smy(ug - uy) +5my(uy - uy) =—m1(u1 ui) +—m2(u£ ué)

2 2 2 2
Bu esitligi indirgersek asagidaki esitlige ulasiriz.
my(uy —wy) - (uy +up) = —my(up —uy) - (U + uy)

(2.18)

(2.19)

(2.20)

Bir carpismada, her bir molekiil i¢in momentumdaki degisim, temas amnda merkezler

arasindaki vektoriin yoniindedir. Bu yondeki birim vektor k’y1 asagidaki gibi tanimlariz.

X1 — Xy
k=——=
|2y — x,

Boylece momentumdaki degisim asagidaki gibi olur:

mq(uy —uy) = —my(u, —uy) = ak

Bu sayede kinetik enerjinin korunumu asagidaki sekilde tammlanabilir:

k-(uy+uy) =k (u; —uj)

(2.21)

(2.22)

(2.23)
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m;(u, — uj) = ak esitliginden yararlanarak u; = u; — (mi)k elde ederiz. Aym sekilde
1
U, = Uy — (mi)k esitligine ulasiriz. Bu, kinetik enerjinin korunmasimn asagidakileri
2

gerektirdigi anlamina gelir:

k(2w = (o k) = k2w + () 0 (2.24)

1 2

k - k = 1 oldugundan Esitlik(2.24)’1i asagidaki sekilde indirgeyebiliriz:

1 1
2k(u; —uy) = a(m_ +m_)

11 i (2.25)
a=2k(u, — uZ)/(m_l +m—2)

Esitlik(2.25)’in sag tarafindaki her sey bilindiginden a bulunabilir. Boylece u; ve u,

hesaplanabilir.

2.3.2.3. Esnek Olmayan Carpisma

Elastik olmayan ¢arpigsma her ikisi de monoatomik olmayan molekiiller arasindaki
carpismayr modellerken esas alinan c¢arpisma tiriidiir. Carpisma Oncesinde iki

molekiiliin kiitle merkezi iz (V,) ve goreli hiz1 (V) asagidaki gibidir:

_ MaVs + MpVp (2.26)

kem my + mg

Vy,=v4—vp

Bu carpigmalarda toplam enerji korunacak sekilde otelenme ve donme modlari
arasinda enerji transferi olur. Bu enerji transferininin agiklanmasi i¢in 6nciil ¢aligsmada
Borgnakke-Larsen yaklasimi[33] kullamilmugtir. Buna gore carpigsmada oOtelenme ve

donme enerjileri serbestlik derecelerine gore bir dagilimdan birbirleriyle paylastirilir.
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Carpisan A ve B molekiil ikilisinin donme serbestlik derecesi her iki molekiiliin donme

serbestlik derecesi toplamina esittir.

Pasn = Pasna + Paonp (2.27)

Otelenme serbestlik derecesi ise sert kiire yaklasimu icin @, = 4 “tiir. Serbestlik

dereceleri toplanu ¢ asagidaki gibi tanimlanir.

b = Pste + Paon (2.28)

Carpisma sonrasi toplam enerjinin pargaciklar arasinda paylasimu i¢in aym sonuglari
veren iki yaklagim vardir. Birinci yaklagimda toplam enerji 6nce kinetik enerji ve ig
enerji olarak ayrilip sonra her enerji modu i¢in molekiillerin sahip olduklar1 enerjiler
belirlenir. Ikinci yaklasimda ise ©6nce her molekillin tasidign toplam enerji
belirlenir, sonra her molekiiliin toplam enerjisi enerji halleri tarafindan paylasilir. es,
ve egsn Sirastyla bagil otelenme ve donme enerjileri olmak tizere ¢arpisma Oncesi ve

sonrasinda toplam enerjinin korunumuna gore asagidaki esitlik elde edilir.

— ! 14 12
€ste T €asn,a t €asng = € ste T € asna + € aonB (2.29)

Goreli otelenme enerjisi ise agsagidaki gibidir:

(2.30)

Cste = 2 taplVe1?

Toplam ¢arpisma enerjisi er serbestlik derecelerine (¢4 ve @) gore e, ve eg seklinde
paylasildigina gore e, ’min herhangi bir degeri alma olasiligimin (P) maksimum olasiliga

(Pyax) oram asagidaki gibi olur [4]:

P _(patos—2es pa-1 Patos—2 e \)95 ! 2.31)
{ G}t (1-3)

ps—1 €p pp—1 _g

Pmak

20



Kabul-red yontemi[4] ile e, ve eg’nin degerleri bulunur.
2.4. Duvar Simir Kosullan

Oncii ¢alismada gazin sinirlar ile iligkisini veren simr kosullarindan basing
kaynakli akis kosulu, periyodik sir kosulu, diizgiin ve dagimk yansima simir kosullari
modellendi. Bu c¢alismada farkli durum simiilasyonlar1 i¢in mevcut simr sartlarindan

yararlanildi.
2.4.1. Periyodik Smir Kosulu

Biiyiik bir sistemi fiziksel olarak simiile etmek ¢ok biiyiikk hesaplamak yiikii
gerektirir. Bunu yerine bu bilyiik sistemin kendini temsil eden kiiciik bir pargasim
incelemek daha dogrudur. Bu kiigiik sistem biiylik sistemin bir pargasi olmasi ig¢in
sinirlar ile kapali olmamalidir. Bu durum MD simiilasyonlarinda periyodik sinir sartt ile
saglanir[34]. Sistem periyodiklik dogrultusunda sonsuz bir 6rgiide kendini tekrar eder.
Periyodik olarak tammlanan sinira ulagan bir molekil sistemin i¢gine aynt dogrultuda ve
hizda kars1 ylizeyden girer. Bir periyodik sinir ile yiizey temasinda olan hiicrelerin karsi
tarafta sanal goriintiileri varnus gibi distiniiliir. Geometrik sartlarin saglanmasi halinde
bu hiicreler arasinda komsuluk ve bitisiklik iligkileri kurulur. Boylelikle periyodik simr
hiicresinde bulunan molekiiller birbirlerinin olas1 ¢arpisma esleri olur ve periyodik
sinirlardaki molekiil kopyalarimn tutulma ihtiyact ortadan kalkar. Bu molekiillerin
carpisma zamanlart hesaplamrken aralarindaki mesafeye hiicrelerin iligkisine gore bir
sistem boyu (L;) eklenir ya da ¢ikarilir. Ayrica iki periyodik simir arasinda en az iic
hiicrenin bulunmasi sarttir. Aksi takdirde bir hiicrenin sag ve sol tarafindaki bitigigi aym
hiicre olacaktir. Hiicre yapisinda periyodik simr sartimn olusumu asagidaki sekilde

gosterilmistir.
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Sekil 2.3: Periyodiklik Simir Sarti.

2.4.2. Diizgiin Yansima Simir Kosulu

Diizgiin yansima simir kosulu, molekiillerin kati duvardan yansimalarim, gelen ve
yansima agilarimn esit oldugunu ima eder. Diizgiin yansimamn ardindaki temel
varsayim tamamen piiriizsliz bir yiizeydir. Gergek bir yiizeyle molekiiler etkilesimleri
simiile ederken bu varsayim tamamen ger¢ekei degildir. Carpismadan sonraki hizin
buyiikliigi, carpismadan onceki hiz ile aymdir. Bununla birlikte, hiz vektoriiniin yiizeye
normal olan bileseni isaret degistirir. Molekiiliin kinetik ve i¢ enerjisinde bir degisim
meydana gelmez. Bunun sonucunda momentumun tegetsel bilesenleri sabit kalirken

normal bileseni 2mv kadar degisir.

u=u
v=-v'

(2.32)
w=w'
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Sekil 2.4: Diizgiin yansima simir kosulu.

2.4.3. Dagmik Yansima Siir Kosulu

Bu duvar yansima simr kosulunda yansiyan molekiilin hizi, gelis hizindan
bagimsizdir. Yanstyan molekiillerin hiz1 ve i¢ enerjisi, duvar sicakligi ve hizina karsilik
gelen yarim aralikli Maxwellian dagilimindan elde edilir. Tam dagimik yansima kosulu

tipik olarak mikroskobik piirtizlii yiizeyler ve yavas hzdaki akislar i¢indir.

/QL

Sekil 2.5: Tam dagimik yansima sinir kosulu.

Duvar

Normal iz u, ve tegetsel hiz u, bilesenleri i¢cin dagilimlar asagidaki gibidir.

1 2
() = —=e
e Vi’ (2.33)

f(un) = 2une_u121

Sicakligt T,, olan duvardan en olas1 lhz c,,,, = +/2kpT,, / m olmak lizere yansiyan

molekiiliin hiz bilesenleri (u',v’',w’) ve donme enerjisi (egs,) asagidaki bagntilar
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kullamlarak hesaplanir. Ayrica duvar hareketliyse duvar hz1 da (U,,, W,,) molekiil hizina

eklenir:

U’ = Copwy/ —IN(R1) sin(2mR,) + U,
v' = vV _ln(RS)Ceo,w

W' = Ceo i/ —IN(Ry) sin(2nRs) + W,
egon = —I(R7)kp T,

(2.34)

Duvar ve molekiil arasindaki carpisma sonucu molekiiliin hizimin degismesi ile hem

enerji hem de momentum transferine sebep olur.

2.4.4. Basin¢ Giidiimlii Akis Sinir Kosulu

Genellikle DSMC simiilasyonlar1 i¢in kullamlan Ortiik Siir Kosulu (Implicit
Boundary Treatment, IBT) metodu 6ncti ¢alismada[13] OGMD igin uyarlanmstir. Alt
ve st akis simirlarina ulasan bir molekiil hesaplama alanim sonsuza kadar terk eder.
Hesaplama alamindaki toplam molekiil sayis1 sabit degildir. Akis simrlart tizerinden
hesaplama alamna giren molekiiller Olay giudimli  Molekiiler —Dinamik
Simiilasyonlarina uygulanmasi daha kolay oldugu i¢in oncii ¢alismada yiizey tipli
rezervuar yontemiyle sec¢ilmistir. Bu yontemde akis simirlari birer yiizey rezervuari
olarak tamimlamr ve birim zamanda hesaplama alamna giren molekiil sayis1 bu

yiizeydeki akidan hesaplanir[35] - [38].
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Tauvar
AkIS Yonu : Pglkls
, Tglkls
Tauvar ‘—'—’
Ust Akis Yiszey Rezervuan Alt Akig Ylizey Rezervuari

Sekil 2.6: Akis simr kosulu giris ve ¢ikis dzellikleri

Ust akis simir1 igin girig basinct (pgiris) ve sicakligi (Ty;r) bilinmektedir. Akis
sinir1 yiizeyindeki her j bolgesinde ortalama akis lizimin ytizeye paralel bilesenlerinin
degeri hesaplama alaninin o bélgesindeki ortalama degerine esittir:

(vgiris) i =V

_ (2.35)
Wyiris)j = W;

Yiizeye dik hiz bileseni ise hesaplama alamimn ortalama akis hizi (w;), basinct (F;),

yogunlugu (p;) ve ses hizinin (a;) bir fonksiyonu olarak ifade edilir:

Dgiris—Pj

(Ugiris)j = W + vy (2.36)
Molekiil say1 yogunlugu ise ideal gaz denkleminden hesaplamr:
Pyiris
n .. _——
giris kagiris (2.37)

Alt akis simirinda sadece ¢ikis basinet (pgg) bilinmektedir. Diger akis ozellikler

ekstrapole edilerek hesaplanir:
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Pakis — Pj
(a;)?
Pj — Paks
Pi%

pglkls
(n(,‘lkl§) j kb

(p(;lkl$)j = pj +
(uglkls)j =y +

(2.38)

(Tglkls)j =

Ortalama akis hizinin yatay bilesenleri ise tist akis i¢in benzer sekilde hesaplamr:

We)j =
(2.39)
(We)j =W

Her iki akis simrinda hesaplama alanina giren molekiil akis1 (F) Maxwell dagilim

kullamlarak hesaplanir.
;= 1tjCeo [e—hfcoszﬂ + V1s;cos9{1 + erf(s; cosﬁ)}] (2.40)
2\m '

Burada yerel akis hizinin en olasi hiza oram h; = u;/c,, seklinde tanimlamr. ¥ nin
degeri st akis simir i¢in 0, alt akis sinir i¢in 7 dir. Birim zamanda (A4t) sir ylizeyinin
kesit alanindan (A) hesaplama alanina giren molekiil sayisimt asagidaki baginti

Verir:

Ngiris,j = PAtA; (2.41)

Hesaplama alamina giren toplam molekiil sayis1 ve akisin ortalama hizi hesaplandiktan
sonra, molekiillerin hizlar1 dagilimdan 6rneklenir. Sinir ylizeyine paralel hizlar i¢in daha

once dagimik yansima sinir kosulunda kullanilan yontem gegerlidir:
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V = Ceoy/ —In(R1) sin(2mR,) + (V)

(2.42)
W = Copy/ —IN(R3) sin(2mR,) + (w);

Yiizeye dik hiz bileseni i¢in 0.4c., <u < 1.3c,, aralift i¢in Onerilen kabul-ret
algoritmasi kullamilmistir[39]. Buna gore hesaplama alanina giren molekiillerin sinir

yiizeyine dik bilesenleri asagidaki gibi segilir.
u=(u);—z"(a)ce (2.43)

Burada a = (u);/c., ’dir. z*(a) sayis1 [39]’te One siirlilen algoritmadaki gibi OGMD

i¢in 6ncti kodlarda kullanilmustir.
2.5. Makroskobik Ozelliklerin Hesaplanmasi

Molekiiler simiilasyonlarda baslangi¢c kosullart ve simr kosullari hari¢ higbir
makroskobik bilgi sisteme empoze edilmez, simiilasyon boyunca kendiliginden olusur.
Sistemin akis hizi, yogunluk, sicaklik ve basing gibi makroskobik termodinamik
Ozellikleri tim molekiillerin grup ortalamasi ile hesaplanmistir. Buna gore belli bir
simiilasyon aninda molekiillerin anlik 6zellikleri yakalamir. Hesaplama alani belli sayida
bolmeye ayrilir ve her molekiil geometrik konumuna goére bir bolmede yer alir.

Bir bolgedeki molekiillerin sayr yogunlugu o boélgede bulunan toplam molekiil

sayisinin bolge hacmine oramdir:

_N (2.44)
n=y .
Yogunluk ise toplam kiitle izerinden hesaplanir:
N
i=0 M,
=== 1 2.45
p v (2.45)
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Akis hiz1 ise bolgede bulunan molekiillerin iz bilesenlerinin ortalamasi iizerinden

hesaplanr.

=1
N

y=l Z

=N £ Vi (2.46)
N
1

W = NZWL

i=1

Bir molekiiliin 1s1l hiz1 ise molekiil mz1 (c) ile yerel ortalama akis hizimin (C) farkidir:
c=c—-C (2.47)

Molekiillerin 1s11 hizlarinin  karelerinin  ortalamas1  ({c'?)) ise molekiillerin hiz
bilesenlerinin karelerinin ortalamalar1 ((c?)) ve akis iz bilesenlerinin kareleri (C?)

tizerinden ifade edilebilir:
(c?)=(c*)-C (2.48)

Akis hizimn  bilesenlerinin  kareleri C? =U? + V2 +W? ve molekiillerin hiz
bilesenlerinin karelerinin ortalamalar1 (c?) = (u?) + (v?) + (w?) kullamlarak bslgenin
Otelenme sicakligl asagida gibi gosterilir (@ye = 3):

Pste

1
— KoTore = 5m((c?) = C?)

. (2.49)
Toe = 3 (e =€)

Burada hiz bilesenlerinin karelerinin ortalamalar1 asagidaki gibi hesaplamr:

28



i=1
1 N
2\ — 2
v) = N;”i (2.50)
1 N
w2 = ) w?
i=1

Diatomik molekiiller (@45, = 2) i¢in ise donme sicakligi molekiillerin ortalama dénme

enerjisi kullanilarak hesaplanir:

N
1 Pas
(eqon) = NZ Casn,i = %kadan
1=

(2.51)

(eqsn)
Tasn = k—(;n

Toplam kinetik gaz sicakligt ise Otelenme ve donme sicakliklarimin serbestlik

derecelerine gore agirlikli ortalamasidir:

T = 3Tste + 2Tqsn

: (2.52)

Sistem S adet bilesenli bir gaz karisimindan olusuyorsa Oncelikle her gaz bileseninin
toplam molekiil sayisindaki oram (f,) hesaplamir. Daha sonra bu degerlerle ortalama

Otelenme ve donme enerjileri elde edilir:

S
3 1 z
. = — - = = 12
(eote> 2 kTote 2 L f;.m(;(CC (2.53)
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S
on k Trot
(asn) = % = Z feme{easn ) (2.54)

Sistemde monoatomik ve diatomik molekiiller bir arada bulunabilir. Bu nedenle dénme

serbestlik derecesinin ortalama degeri ({¢ 45n)) hesaplanmalidir:

S
Gaond = Y foPainc (2.55)
c=1

Denklem(2.53) ve (2.54)’ den 6telenme ve donme sicakliklari ¢ekilirse gaz karisimu i¢in

toplam kinetik sicaklik asagidaki gibi hesaplanir:

S
1
Tyee = 5= ) femele?
3hey Lt
c=

s
2
Tasn = m;fcmc(edén ) (2.56)

_ 3Tste + {Pasn)Tasn
3 +{Pasn)

Son olarak basinci hesaplamak i¢in ideal gaz bagintist kullamlir:

p = nk,T (2.57)
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3. GOZENEKLI ORTAM iCINDEN AKISIN
MODELLENMESI

Gozenekli ortamlarda Kn ile iliskili gaz akis rejimini anlamak i¢in ortalama

serbest yolun gézenek ¢apina oram (4/D,) olan Kn tammlanmasi gerekir. Kinetik teori

acisindan, ortalama serbest yol agsagidaki gibi hesaplanir.

1
A=——
V2ndin (-1

Burada n sayr yogunlugu, d,, ise molekiiler ¢aptir. Kn’nin 0.001’den az oldugu siirekli
akis rejiminde gbzenek boyutu molekiiliin ortalama serbest yolundan daha biiytiktiir. Bu
rejimde, kati1 yiizeyine ¢ok yakin bolgedeki molekiillerin iz sifir kabul edilir ve
molekiiller aras1 ¢arpismalar akisi domine eder. Gozenek boyutu molekiiliin ortalama
serbest yolu ile karsilagtirilabilir 6l¢tide ise kayma akis rejimi goézlenmeye baslar.
Kn’nin 0.01 ile 0.1 arasinda oldugu bu boélgede, kati ylzeyindeki akis hiz1 sifirdan
farklidir. Kn sayist 0.1 ve 10 arasina biytidiigiinde gézenek boyutu molekiiliin ortalama
serbest yolundan kii¢iik kalmaya baslar. Bu akis rejimi bolgesi gegis olarak tanimlanir ve
kayma ve molekiiler akis rejimi arasinda bir akis karakteristigi sergiler. Gaz molekiilleri,
gozenekler arasinda yigin sivi hareketinden ayri bir karakteristikte bireysel hareket eder
ve molekiiller ve gozenekli ortam arasindaki c¢arpismalar bu akis rejiminde hiikiim
stirmeye baglar. Kn'nin 10'dan biiyiik oldugu molekiiler akis rejiminde molekiiller arasi
etkilesim oOnemsizdir. Normal kanal akislarindan farkli olarak Kn sayisi
tammlamalarindaki karakteristik uzunluk gozenekli ortamlarda gozenck boyutu ile
tammlanir. Hatta gozenek boyutu molekiil ile kati carpigsma frekansim dogrudan
etkiledigi i¢in akis1 tammlar.

Gegirgenlik, gozenekli ortamin i¢inden akigkamn ge¢mesine izin verme kabiliyeti
olarak tammlamir ve en Onemli gozenekli ortam akis parametrelerinden biridir.
Gozenekli ortamlarda kiitle transferi ve akis karakterizasyonu agisindan ¢ogu pratik
uygulama i¢in 6nemli bir 6zelliktir. Bu nedenle, gozenekli yapimn akis 6zelliklerini ve

kalitesini belirlemek i¢in dogru bir hesaplama ¢ok dnemlidir.
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Kaymasiz ve laminer akista Olglilen gozenekli bir ortanmun gegirgenligi, sadece
ortamin yapisina baglidir ve i¢ gegirgenlik olarak bilinir. Bu rejimde, Darcy yasasi[40]
gecirgenligi tahmin etmek i¢in en sik kullamlan yontemdir. Darcy yasast uygulanan
basing farki, sivi viskozitesi ve akig hizi ile tanimlanir. Viskoz etkilerin hakim oldugu
homojen bir gozenekli ortamdan laminer akis genellikle Darcy yasasi ile uyumludur ve

su sekilde hesaplanir:

Lym Kp ’

Burada Ap gozenekli ortam uzunlugu L,,, boyunca basing farkidir,u hacimsel akigkan
dejarjina karsilik gelen hiz ve p, ise akiskanin dinamik viskozitesidir[40]. Gegirgenligin
SI birimi m?dir.

Bununla birlikte, gazlar icin gosterilen geg¢irgenlik durumu biraz farklidir. Ay
gozenekli yapida, gegirgenlik degeri Kn nispeten yiiksek oldugu i¢in artmaya baglar.
Kn'nin gozenekli ortamdaki etkisi ilk once Klinkenberg tarafindan incelenmistir[41].
Birgok caligmada oOlgiilen goriinen gegirgenligin, Kn etkisine bagli viskoz akista 6l¢iilen
i¢ gecirgenlikten daha yliksek oldugu ve bu fark artan Kn ile arttigr gosterilmistir.

Klinkenberg modelinde gecirgenlik basinca bagli kabul edilir ve goriinir
gecirgenlik ile i¢ gecirgenlik (stirekli rejim) arasindaki iliski asagidaki gibi

verilmektedir.
Kapp =Kine(1+b/p) (3.3)

Florence ve arkadaslari[42] bu ifadeyi kinetik teoriye gore su sekilde diizeltmislerdir:

Kapp = Kine(1 + 4cKn) 3.4)

Burada ¢ oran faktorii veya Maxwell kayma kaysayisi genellikle 1 veya biraz alt1 secilir.
Beskok and Karniadakis [43], Kn’nin dar gozeneklerde daha onemli oldugunu
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savundular, Klinkenberg’in dogrusal diizeltmesine asagidaki deneysel modeli

onermiglerdir:

4Kn
Kapp = Kint [1 + aKn(l + T Kn)] (3.5)

Burada a = 128/1572 + tan~1(4Kn°*) dir. Ho ve arkadaslar1 [44] deneysel sabiti
kiitle akis oram a = 1.358/(1 + 0.178Kn~%4348) ile iliskilendirdi. Yu ve Cheng
[45]’in calismasinda kiiresel parcacilardan olusan(mono-dispersed) gozenekli ortam i¢in

Kozeny-Carman esitligi[46], [47] asagidaki gibi verilir:

3n2
€ Dkatl

Ki—c = 180(1 — )2

(3.6)

Burada D,,; kati kiirenin ¢apidir. Chen ve Yao [48] K-C esitligini hem kiibik hemde
ticgensel dizilimli kiiresel parcagikli yapi i¢in yeniden diizenlemislerdir:

Ki_c = 8 £ )
¢ 35(34+2v2)k 1-¢€ 7

Burada gozenek ¢ap1 D, = 2 [Dkatl /i + % /2 ((1;) - 1)], D, kat1 kiire ¢ap1 ve

homojen kiiresel parcaciklar icin k = 5 dir. Yu ve Cheng [45] ‘in caligsmasinda

2

(3.7)

maximum  gozenek capi ikili-dagilms ticgen  dizilimli yapi i¢cin

D, = Dyapn/2¢/(1 —€)/2 ile verilir. Wu ve Yu [49] ise kare dizilimli yap1 i¢in

D, = Dyau(\Je/(1 =€) +m / 4(1 — &) — 1)/2 esitligini Snermistir. Ergun [50] ise
gecirgenlik i¢in asagidaki yar1 deneysel esitligi onermistir.

3n2
€ Dkatl
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Simdiye kadar verilen tiim geg¢irgenlik modelleri, siirekli akis rejimi i¢in gecerlidir.
Mostafavi ve arkadaslar1 [51] kare pargaciklarin sirali diizenlemesiyle olusturulan
gozenekli yapinin gdzeneklilik hesabi icin yine Kn'ye bagli olan asagida verilen iliskiyi

Onermislerdir.

e 1°
Ky =4 [m] Dyar” (3.9)

Burada A = 0.00077795Kn + 0.024, B = 0.0006989Kn + 0.4979 'dir. Koponen ve
arkadaslar1 [52] ve Tomadakis ve Robertson [53], fiber yapili g6zenekli ortamda viskoz
akis i¢in fiber capindaki degisimin gegirgenlik lizerindeki etkisini elde etmislerdir.
Davies [54], gozeneklilik ve lif capr dahil olmak {izere ampirik bir korelasyon
yardimuyla lifli yap1 i¢indeki akis i¢in bir gecirgenlik hesaplamasi 6nermistir. Yang ve
Weigand [55] 'in Klinkenberg etkisinin incelendigi caligmasinda DSMC yontemi
yardimiyla kayma ve gecis rejiminde gozenekli bir ortamdan gecen basinca dayali gaz
akis 6zellikleri incelemislerdir.

Gozenekli ortamin yapisim ve akis tizerindeki etkilerini anlamak igin bir diger
onemli parametre kivrimlilik (tortuosity)’tir. Bu kavram, gozeneklilik ve gozenek
boyutu gibi 6l¢iilebilir kavramlardan farkli olarak, cogunlukla gozenekli yapiya bagl
olan akig yollarinin belirlenmesine olanak tamir. Bu, gozenekli ortamda akigkamn akig
¢izgisinin ne kadar saptigim anlamamizi saglar. Goézenekli yap1 boyunca bu kivrimli gaz
molekiilleri yolunun ortalama vuzunlugunun, akis yoniindeki gbzenekli ortamin

uzunluguna oram olarak tanimlanir.

L K
T= —f”e (3.10)
pm

Literatiirde kivrimliligi hesaplamak i¢in bir¢ok model vardir. Bazilar1 kivrimlilig
sadece gozeneklilige bagliligr acisindan degerlendirmistir. Iyi bilinen Bruggeman modeli
[56], kompozit heterojen rastgele dagilmus katt parcaciklar icin asagidaki denklemi

onermistir:
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T = €17¢ (3.11)

Burada a Bruggeman'in tabamdir ve standart formdaki kiire i¢in 1,5 ve silindir igin 2
oldugu varsayilir [57], ancak Bruggeman bu degeri dagimk pargaciklar iceren belirli
yapilart tammlamak i¢in kullanmistir. Comiti ve Renaud [58], kiiresel ve kiibik parcacik
ortamlarinda akis tlizerine deneysel c¢alismalarda kivrimlilik i¢in asagidaki modeli

Onermigtir.
1
Tcr=1+plin (E) (3.12)

Burada p deneysel bir degerdir ve kiibik parcaciklar i¢in 0.63 ’tiir. Pisani [59], kiirelerden
olusan gozenekli bir yapida kivrimliligin gozeneklilige bagimliligim gostermek igin

asagidaki modeli onermistir.
p=1+a(l—¢) (3.12)

Burada a sekil faktoridiir ve kiireler i¢in 0.75 alimir. Vallabh ve arkadaslar1 [60], bir
fiber agdan olusan gozenekli bir ortamda gozeneklilik, fiber ¢ap1 ve kivrimlilik gibi
ortam Ozellikleri arasindaki deneysel iliskiyi incelemistir. Ek olarak, Tomadakis ve
Sotirchos [61] rastgele dagitilmug ve st iiste binen kilcal kanallarin ortaminda
kivrimliligt incelemistir. Shariati ve arkadaglart [62] gozeneklilik ve kati pargacik
capimn rastgele kiirelerin gozenekliligi ilizerindeki etkilerini ve Kn ile kivrimlilik
arasindaki iliskiyi arastirnustir.

Gazlarin dinamik viskozitesi, sivilarinkinden farklidir ve biiyiikk 6l¢tide Kn'ye
baglidir. Beskok ve Karniadakis [43], Kn ile etkin (6lgiilen) viskozitenin nekadar
degistigini bulmak i¢in kayma kosulunu uygulayarak silindir i¢inden akis ve N-S
denklemlerinin sayisal hesaplamalar1 yardimiyla asagidaki denklemi hesaplamustir.
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1

=y — 3.13
Hesx = Ho 1+ akn ( )

Burada p,, kayma etkisi olmaksizin siirekli simrdaki viskozitedir, a faktorii gozenekli
ortamin uzunlugunun genisliine oram L, / H,, ile verilmektedir. Beskok ve Karniadakis

[43]‘e gore, a sabit degildir, Kn'ye baglidir. Denklemde Kn ortalama serbest yolun
ortam genisligine orani ile bulunmustur[63]. Guo ve arkadaslar1[64], bir mikro kanaldaki
gecis rejiminde akis i¢in etkin viskozitenin Kn'ye bagimhiligim asagidaki denklemle

hesaplanmuglardir.
— 2o -3/4
UHeg = Tarctan(\/Z Kn ) (3.14)

Sutherland [65], viskozitenin hesaplanmasi i¢in sert kiire molekiiller arasi
potansiyel yaklasimuni kullandi. Hadjiconstantinou [66], Cercignani'nin ikinci dereceden
kayma modelini diizenleyerek cesitli seyreklik ve sert kiire gazi i¢in Boltzmann
denklemini ¢ozdii. Kn'ye bagl akis hiz1 elde etti. Cercignani [67] mikrokanalda gaz akis
hizint elde etmek i¢in Boltzmann denklemine farkli teknikler uygulamiltir. Guo ve
arkadaglar1 [68], genellestirilmis kafes Boltzmann denklem teknigini ve Poiseuille akig
kiitle akis hizinin Kn'ye bagimliligim elde etmislerdir. Dadzie ve Brenner [69], farkli
kinetik olmayan yaklagimlar ve deneysel gozlemlerle gegis rejimindeki basinca dayali
akista kiitle akis hmzim incelemiglerdir. Danielewski ve Wierzba [70], Bi-velocity
(Darken) yontemine dayali birka¢ kismi diferansiyel denklem yardimiyla diflizyon
araciligiyla kiitle transferlerini tammlanmugslardir. Dongari ve arkadaslari [71] ekstra
diflizyon terimleri ekleyerek modifiye N-S denklemleri elde etmis ve Kn'nin basing
gradyam kaynakli akista kiitle transferi {izerindeki etkisini incelemislerdir. Beskok ve
Karniadakis [43], basit bir fizige dayali model gelistirerek ve tiim Kn araligi boyunca
kanal akigindaki kiitle ve hacim akis oramini tahmin etmislerdir.
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3.1. Gozenekli Ortamin Modellenmesi

Gozenekli ortam igeren Ornek kanal Sekil 3.1'de sematik olarak gosterilmistir.
Nano/mikro kanal 3 boyutlu (x,y,z ekseni) ve dikdortgen bir kesite sahiptir. Akis
parametreleri i¢in hesaplama yalmzca gézenekli ortam hacmi igindir. Molekiiller ve kati
parcaciklar arasindaki etkilesimler, spekiiler yansima kosulu ile modellendi. Periyodik
sinir kosulu, y ve z eksenlerine uygulandi. Basing sinir sarti i¢in st ve alt akis arasina

basing farki uygulandi. Akis, x ekseni boyuncadir.

Sekil 3.1: Gozenekli ortam ile kanal yapisimin sematik gosterimi (Yesiller, gozenekli
ortamu olusturan kati kiireleri ve siyahlar tek atomlu Argonu temsil eder).

Gozenekli bir ortam olusturmak i¢in ilgili kodlar1 Ek.B.1(a)’da verilen esit boyutlu
kat1 kiiresel pargaciklar, molekiillerin kanal i¢ine yerlestirilmesinden 6nce iiretilerek
kanalin istenen bolgesine (x-ekseni boyunca) kiibik dizilim ile yerlestirilmislerdir.
Simiilasyon sirasinda bu pargaciklarin kiitleleri sonsuz ve ilk hizlar1 sifir olarak
atanmustir.

Bu gozenekli yapt gibi birbirine bagli gozeneklerden olusan yapilar etkin
gozeneklilige sahiptir. Gozenegi olusturan parcaciklar arasinda bosluk varsa normal
gozeneklilik ve etkin gozeneklilik birbirine esittir [72]. Bu nedenle, bu ¢alisma ig¢in
gozeneklilik, bosluk hacminin, bos ve kati parcaciklarin toplam hacmine oram ile

tammlannustir.
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Vbosluk
£ =

= 3.15
Vbosluk + Vkatl ( )

Molekiiller sonsuz kiitleli kiiresel ve piirlizsiiz yiizeyli cisimler ile esnek carpigsma
yaparlar. Kiirelerin sayisi ve yerlestirilmesinde gozeneklilik hesab1 dikkate alinmustir.
Istenilen bir gozeneklilige ve kiire gapina bagli olarak kiireler arasindaki merkezden
merkeze (x,y,z eksenleri boyunca ve esit) uzakliklarin bulunmasi asagidaki esitlik

yardimu ile olur:
(3.16)

Burada s merkezden merkeze uzakliktir.

3.2. Hesaplama Y ontemleri

3.2.1. Gegirgenligin Hesaplanmasi

Gegirgenligi elde etmek icin ortamdaki molekillerin akis yoniindeki hiz
bilesenlerinin ortalamasi ve ortama birim zamanda giren ve ¢ikan molekiil sayilarinin
ortalamast OGMD simiilasyonu ile ifade edilerek hesaplanmug ve her At zaman

araliginda ortalamas1 alinmustir.

| pattng,
pm Nm
Nout + Nin
24t

(3.17)

Kgim =

Burada (Nyy + N;y) /24t belirli bir zaman araliginda hesaplama alanindan ¢ikan ve

giren ortalama molekiil sayisi, Zzzllvm u,/N,, gecen tim molekiillerin akis yoniindeki

hiz bilesenlerinin ortalamasi ve Ly, ise gozenekli ortamin uzunlugudur.
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3.2.2. Kivrimhh@in Hesaplanmasi

Bu c¢alismada, kivrimlilign hesaplamak i¢in  Newtonun hareket yasasi
kullamlmigtir. Gaz molekiillerinin gozenekli ortama giris ve ortamdan ¢ikis zamanlarim
tutarak(Yt oy — tin), ortamdaki molekiillerin ortalama hizlariin biiytikligi (Yumeg) ile
carparsak ortamdaki molekiillerin ortalama yol uzunluklarim bulabiliriz. Bu baglamda,
kivrimlilik tammum OGMD simiilasyonuna uygularsak, su ifadeyi aliriz:

_ (Ztout - tin>(zumag)

Tsim =

3.18
Lo (3.18)

Burada (Yumag) = ynoim Juz + u? +uZ /Ny, ile hesaplanr.
3.2.3. Viskozite Katsayisimin Hesaplanmasi

Kandemir [14]‘in ¢alismasinda molekiiler dinamik perspektifinden viskozite
hesaplamasi amaciyla Kayma-Guidimlii Couette akis1 i¢in gelistirilen model, gézenekli

ortamdaki akisa uygulannustir:

XTmol—sol
SLmol=sol y(pp, — M
_Nc,mol—sol ( m ref) (3.19)

# . =
o <Zumag )SsolAt

Burada X7 ,,01-s01 katt pargaciklarla c¢arpisan molekiillerin aldiklar1 toplam yol,
N¢ mot—sor molekiillerin kati pargaciklar ile toplam garpisma sayist, X{M;, — M,.f) birim
zamanda kati ile c¢arpisan molekiillerin ¢arpisamadan Onceki ve sonraki
momentumlarimn farki, Sg,; katt parcaciklarin toplam ylizey alam, At ise verilerin
alindigt zaman aralifidir. Kararli durum akisinda, ortalama viskozite, simiilasyonun
sonunda her birim zamanda elde edilen viskozite degerlerinin ortalamasi alinarak

bulunmustur.
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3.2.4. Kiitle Akis Oraninin Hesaplanmasi

Simiilasyonda, belirli bir 40ure boyunca gbzenekli ortama giren ve ¢ikan toplam
molekiil kiitleleri sayilarak gozenekli ortamdaki kiitle akis oram asagidaki denklem ile

elde edilmistir.

- Nout + Nin

Burada m bir molekiiliin kiitlesidir.
3.2.5. Gozenekli Ortam I¢indeki Knudsen Sayisinin Hesaplanmasi

Gozenekli ortamda Kn, akis rejimi i¢in en 6nemli parametredir. Normal olarak,
molekiillerin ortalama serbest yolunun gozenek ¢apina oram Kn = A/D,, ile bulunur.
Bununla birlikte, silindirik kilcal gdzenek yapilar1 digindaki karmasik gézenekli ortamlar
icin D, gbzenek ¢apim bulmak oldukga zordur. Gozenekli ortamdaki kati pargaciklar ve
molekiiller arasindaki carpigsma sikligimin artmasi, Kn'daki artisla iligkilendirilirken,
molekiiller arasindaki ¢arpigsma sikligindaki artig, Kn'nin azalmasi1 anlanmina gelir. Bu iki
carpisma frekansinmin karsilastirilmasi Kn hakkinda bilgi verir. Kawagoe ve ark. [22], bu
yaklagimin kilcal gozeneklerde Kn'ye esit, iki paralel plaka arasindaki gaz akisinda
0.5 Kn'a ve kiiresel partikiil bolgesi i¢indeki akista 1.5Kn'a esit oldugu bildirmislerdir.

Ek olarak, Tomadakis ve Sotirchos [61], mol-sol parcacik carpigsma frekansimn
mol-mol carpigma frekansina orammn, rasgele dagitilmis ve araya giren kilcal
kanallardan olusan yap1 i¢in Kn'ye esit oldugunu bulmustur. OGMD c¢alismasinda Kn'a
iki farkli yoldan ulagsmaya calisilmustir. Ik olarak, mol-sol carpisma frekansimn mol-
mol ¢arpisma frekansina oranim bir diizeltme katsayisi ile ¢arparak Kn'ye asagidaki gibi

ulagabilir.

fmol—sol

Kn = Asim (321)

fmol—mol
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Simiilasyonun belirli bir zaman dilimindeki her iki ¢arpisma tiiriiniin sayis1 frekanslari
verir. Ikinci olarak, molekiiller aras1 garpismanin ortalama serbest yolu (Aymor—mor) iki

kiirenin merkezleri arasindaki mesafeye boliinerek Kn’ye ulagilmistir.

Aol —
Kn = mol—mol (3.22)

Ssol—sol

Burada f carpisma frekansi, ag;,, katsaylr ve Sgo_so; ise iki kiire arasindaki merkezden
merkeze mesafedir. Gozenekli ortamdaki ortalama serbest yol mol-mol ¢arpismasi igin
Amol—motr V€ mol-kat1 kiire ¢arpigsmasi i¢in A,,,; _so; Olarak tammlanmistir. Molekiillerin
gozenekli ortamdan gectigi siire icin, birbirleriyle carpisarak kat ettikleri toplam mesafe
X7 mot—mor toplam c¢arpisma sayisina Zc yoi—mo; bOliinlirse ortalama serbest yol

asagidaki gibi bulunur.

y) _ XT,mol—mol
mol—-mol —

(3.23)

ZC,mol—mol

Benzer sekilde, bu mantitk molekiiller ve kati parcaciklar arasindaki etkilesim igin

ylriitiilirse, asagidaki sonug elde edilir:

y) _ XT,mol—sol
mol—sol —

3.24
ZC,mol—sol ( )

3.3. Farkh Durumlar I¢in Simiilasyon Kurulumlar

Bu c¢alismada incelenen ti¢ durum icin simiilasyon kurulumlar1 Tablo 3.1'de
verilmistir. Calisma akiskam her durum igin Argon'dur ve monoatomik ¢apt 0.365
nm'dir. Durum 1 ve durum 2 i¢in kanal boyutu 200x40x40 nm'dir. Durum 3 i¢in, z
ekseninin uzunlugu 5 ila 200 nm arasinda degerler verilmistir. Kesitsel alandan
etkilenen akis oOzellikleri ig¢in, yz dlizleminin hesaplama alami hesaplama hacminin

degismemesi i¢in ayarlanmigtir. GOzenekli ortamun akis yoniindeki uzunlugu L,
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karsilagtirmanin dogrulugu igin her durumda 160nm'ye sabitlenmistir. Kanal i¢i ve
sinirlarimin kurulum sicakligr 300 K'dir. Burada simiilasyona baglarken kinetik teori ile
hesaplanan ortalama serbest yol ilk satirda, kanalin giris ve ¢ikis simirlarimn
basinglarimin oram ikinci satirda, tigiincti sirada gozenekli ortamu olusturan kati kiirelerin
caplar1 ve simiilasyon baglangicinda hesaplanan gozenekli ortamun gozenekliligi
dordiincti sirada verilmistir. Referans durumlar1 ortalama serbest yol i¢in 2.8, basing
orant i¢in 1.5, katt kiire capt icin 1 ve gozeneklilik icin 0.898’dir. Bu referans
durumunun ii¢ parametresinin de ayr1 ayr1 degistirildigi, ancak ikiliden tice degismedigi
durumlar vardir.

Tablo 3.1: Gozenekli ortam i¢inden akis i¢in simiilasyon durumlari.

Simulasyon Parametreleri | Durum 1 | Durum 2 | Durum 3
0.374-
Ortalama Serbest Yol, 0.64-1-
3 2.8 2.8 1.84-2-
mol—mol (nm) 2 .8-5.6-8-
15-18
Basing Oranu, 15 15 15
pin/pout
0.5-1-
Kati Kiire Cap1, Do (nm) 1 1.5-2- 1
2.5-3-3.5
0.581-
0.758-
Gozenklilik, & 0.848- 0.898 0.898
0.898-
0.928-
0.948-0.961

Kn azalan say1 yogunlugu ile artar. Ozellikle Durum 3'teki Kn degisikliginde
OGMD simiilasyonunun daha verimli c¢alismast i¢in molekiil sayisimin artirilmasi
gerekmektedir. Sekil 3.2'de aym akis ve simiilasyon kosullarinda ancak farkli sayida
simiile edilmis molekiil ile seg¢ilen iki Ozelligin zamana dayali karsilagtirmalari
yapilmistir. Buna gore, farkli z ekseni boyutu ve bununla iligkili molekiil sayisimn
gorilmiistir OGMD  sonuclarim  degistirmedigi gorilmiistiir. Aslinda, z ekseni
tizerindeki boyut degisikligi, kivrimlilik ve gegirgenligin sonucunu degistirmez, ancak

42



kanalin kesit alani degistikge kiitle akis oranmim etkiler. Bu durum dikkate alinarak
hesaplanan kesit alam tiim durumlar i¢in sabit tutulmustur.

Sekil 3.2(a) ve (c) 'de gosterilen simiilasyon siiresi simiilasyonun ger¢ek zamanidir
ve simiilasyon sirasinda her bir olayin meydana gelme zaman araliginin toplanmudir.
Sekil 3.2(b) ve (d) 'de gosterilen duvar saati zamam bilgisayarda gecen siiredir. Daha
yilksek molekiil sayisina sahip simiilasyonun o6zelliklerin kararli durum degerleri
tizerinde higbir etkisi yoktur. Zaman ekseninin sifirdan baglamama sebebi kivrimlilik ve
gecirgenlik hesabi i¢in belirli sayida molekiiliin gozenekli ortamdan ¢ikmasi i¢in belirli

bir zaman gegmesi gerektigindendir.

14 . . . ; Aig
121 LEr |
CRIE: &
0} =
B E ¥
= L = 08
) E 4
i L B
Sos| e | S *
E g (@) == = Ny 200000 = *? (b)
= i : I
g 04 [ 2 04 » 1
i = i
i ¥
02 02 4
B
3 I
0 | ) I | P L ; i .
0 0.2 0.4 0.6 08 1 0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
Normalize Simiilasyon Zamant Normalize Duvar Saati Zamam
1 T T a T T
osf ol =
08[ 1 4 1 08 T
é 0.7 [ ",'__I—% 07+
St i 5 (d)
: : &
S 06f e 1 506 F
B 1 (c) 8
~ 05 i O osft
8 1B S '1
= } I N i
z 04 b 1 S04 |
= Eod g :
€ 03k ! ! | =]
z 0.3 & -{‘- v ]O 0.3
+
0.2t v 1 02
\
0.1 0
. : P S N ol !
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 0 0.2
Normalize Simiilasyon Zamam Normalize Duvar Saati Zamant

Sekil 3.2: (a) ve (b) Normalize edilmis Kivrimlilik vs. Simulasyon ve Duvar Saati
Zamam, (c) ve (d) Normalize edilmis Gegirgenlik vs. Simulasyon ve Duvar Saati
Zamamn

43



Hem duvar saati hem de simiilasyon zamam goz 6niine alindiginda, her iki 6zellik
aym degere yakinsar. CFD simiilasyonlarindaki sonuclarin ag(mesh) bagimliligindan
farkli olarak, OGMD sonuglar1 simiile edilen molekiillerin sayisindan bagimsizdir.
Molekiil sayisi, OGMD'de veri azaltma (data reduction) kolaylig saglar. Bu nedenlerle,
tim durumlarda 195000 simiille edilmis molekillerle c¢alismamin etkili oldugu
bulunmustur.

Akis simiilasyonunun baglangicinda, aymi ¢apta kiiresel parcaciklar kiibik hizalama
ile kanalin ortasina yerlestirilmistir. Parcaciklar arasi mesafe istenilen gozeneklilik
degerine gore hesaplanmus ve konumlari sabitlenmistir. Simiilasyonun ilk aninda,
kanalin tim duvarlarina diizgiin yansima siirt kosulu uygulanmistir. Boltzmann
dagilimindan molekiillerin ilk anda sicakliga gore baslangic hzlari, kanala dagilan
molekiillerin 1s1l homojenligi i¢in yeterli ¢arpismayi saglamak {izere atannustir. Buraya
kadar simiilasyonun ilklendirme asamasidir. Daha sonra gozenekli ortamda gaz akig
simiilasyonu, periyodik ve basing giudimlii akis smr kosullar1 uygulanarak
gerceklestirilmistir.

Gozenekliligi sabit tutarak kati kiirelerin ¢aplarimin arttirilmasi, kiireler arasinda
orantili olarak merkezden merkeze mesafenin artmasim gerektirir. Bu aynm1 zamanda
gozenek boyutunda bir artis anlamuna gelir. Kiirelerin ¢aplarimi sabit tutarak,
gozenekliligi degistirmek icin ise kiireler arasindaki mesafeyi degistirmek yeterlidir. Bu
aym zamanda gozenekliligi degistirirken gozenek boyutunun degismemesini saglar.

Simiilasyondan elde edilen gegirgenlik, belirli bir gozenekli yapi i¢in gegirgenligin
sabit kaldigt ve normalizasyon i¢in kullamldigt Kn < 1 kosulu altinda i¢ gegirgenlik
olarak kabul edilmistir. Tim simiilasyonlarda, ilk anda basing farkimn neden oldugu
akis i¢in, sadece giris basinc1 p;, artirildi ve ¢ikis basincl p,,,;, kanal i¢i basing ile aym
degere ayarlanmistir. Bir basing gradyam yaratmak icin, giris basinci, kanal basincinin
bir katina, yani basing orani p;,/poyc ayarlanmustir. Simiilasyon sirasinda ortamdaki
giris ve c¢ikis basinglart ve kanal i¢i basing kendiliginden meydana gelmistir.
Karakteristik uzunluk karisikligim oOnlemek i¢in simiilasyon kurulumunda akisin
seyreklik parametresi olarak Kn yerine A, _mo; (Denklem (3.1)) verilmistir. Ancak

simiilasyon sirasinda gézeneklerdeki Kn, Denklem (3.22) ile hesaplanmustir.
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3.4. Gozenekli Ortam Icinden Akis Sonuclarinin Incelenmesi

Gozeneklilik, kiire ¢ap1 ve Kn'nin akis hz, kiitle akis iz, viskozite, kivrimlilik
ve gecirgenlik gibi temel parametreler tizerindeki etkileri Sekil 3.3 ve Sekil 3.4'te
incelenmistir. Gozenekli ortamda molekiil-kati kiire ve molekiil-molekiil carpisma
frekans1 oranindan elde edilen Kn ve mol-mol c¢arpismasi igin iki kiirenin merkezleri
arasindaki ortalama serbest yolun mesafeye oram olduk¢a yaklasiktir. Hesaplanan ag;p,
katsayis1 yaklasik 1.6'dir.

Eger ilk kurulumda ortalama serbest yolu, kati kiire ¢apim ve basing gradyenini
sabit tutup sadece gozeneklilik degistirilirse gdzenekli ortamda akis iz ve kiitle akis
orant Sekil 3.3(a)’daki gibi olur. Gozeneklilik arttikca akig direnci azaldigindan,
molekiillerin akis yoniindeki mz1 ve akis oram artar. Gozeneklilik 1'e yaklastik¢a bu artis
orani en bliyiik degere ulasir. Gozeneklilik 0.5°in altindaki degerlerde iken kiirelerin
birbirine temas etmesi hatta i¢ ice geg¢mesi gerektiginden, akisa karsi direncin asiri
artmasi ve akisin kararli duruma gelmesinin hesaplama zamam agisindan ¢ok biiyiik
olmasi sebebiyle 0.5’in listiinde degerler icin hesaplama yapilmustir.

Durum 1 kosullarinda, gozenekli ortamdaki viskozitenin gozeneklilikten
neredeyse bagimsiz oldugu bulunmugstur (Sekil 3.3(b)). Gozeneklilik arttikca molekiiliin
katt kiire ile carpisma frekansi azalacak ve bu da gazin viskozitesini bir miktar
azaltacaktir. OGMD c¢alismasinda elde edilen kivrimlilik ve gozeneklilik arasindaki
iliski, Sekil 3.3(c) 'de aym akis kosullari i¢in literatiirdeki bazi deneysel model ve
simiilasyon sonuglar1 ile karsilastirilmistir. Gozeneklilik, stirekli akis rejiminde 1
degerine sahipken, kivrimlilik ge¢is rejiminde 1'den biiyiik bir degere sahiptir. 0.8'den
biyiik gozeneklilikte, OGMD simiilasyonu literatiir ile tutarli gérinmektedir, ancak tiim
literatiir karsilastirmalarinda diistik g6zeneklilikte farkli sonuglar gérmek yaygindir.
Ancak nano boyutlu parcaciklar, aym gozeneklilik degisiminde makro boyutlu
parcaciklardan daha fazla kivrimliliga neden olur.

Sabit bir kiire capr i¢in sadece gozeneklilik degistirilirse, gozenekli ortamin
gecirgenligi degisir. Bu, OGMD simiilasyonunda deneyimlenmis ve Sekil 3.3(d) 'de baz
modellerle karsilagtirilmistir. Buna gore gozenekliligin artmasi gegirgenlikte artisa
neden olur. Ozellikle 0.4 ve iizerindeki gozeneklilik degerinin gegirgenligi ¢ok etkiledigi
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aciktir. Burada gozenekli yapimn 6zellikleri farkli ¢alismalar icin farkli sonuglar ortaya

koymaktadir.
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Sekil 3.4(a), kiire capimin sabit gézeneklilik i¢in akis iz ve akis hiz1 tizerindeki

etkisini gostermektedir. Kiire ¢apimin 2.5 nm altinda, akis mz1 ve akis hizindaki artig

orani, yukaridaki degerlerden daha yiiksektir. Bu kritik ¢aptan sonra iki akis 6zelligi

onemli olgiide degismez.

Sekil 3.4(b) 'de kiire ¢apina kars1 gozenekli ortamdaki viskozite degisiklikleri

verilmistir. Cap, akiskan gaz partikiilliinin ¢apina yakin iken, viskozite oldukg¢a

yiiksektir, ancak bu ¢ap biiyilidiikge kat1 kiire ile momentum transferi azaldik¢a viskozite

azalmaktadir. Bu diisiis, cap biiylidiikge azalir ve neredeyse degismez hale gelir. Kn'nin

gecis rejiminde oldugu Dy, degerlerinde, kayma akis etkileri baskin hale gelir ve
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kivrimlilik hizla artma egilimindedir. Bu nedenle, Sekil 3.4(c) 'den goriilebilecegi gibi,
OGMD sonuglarindan daha biiylik kivrimlilik, gozenekli ortamu olusturan kati kiire
boyutlarindan kaynaklamir. Diger deneysel modellerde bulunan kati pargaciklarin ¢aplari
pm veya mm, bu ¢alismada nm boyutundadir.

Gozenekli ortamin gozenekliligini sabit tutarsak ve kati kiirelerin ¢apint arttirirsak,
gecirgenlik Sekil 3.4(d) 'de oldugu gibi artar. Bu artista kati kiirelerin ¢apinin akan gaz
molekiillerinin ¢apina oram etkilidir. OGMD ve diger modellerde, Dyg kire =
0.5 nm'ye yaklastikca daha uyumlu hale geldigi giirtilmiistiir. Bununla birlikte, aym kiire
capt ig¢in gecis rejiminin slirekli rejime gore daha diisiik gecirgenlie neden oldugu
ortaya ¢cikmaktadir.
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Sekil 3.5(a) 'da kiitle akis hmzimin Kn'ye bagimlilign farklt caligmalarla

karsilastirilmistir. Kn artisi, molekiillerin katt kiirelerle bireysel ¢arpismalarimin sayisint
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artirir. Sonug olarak, viskozite baglangicta artar ve bu da kiitle akis hizin1 azaltir. Daha
sonra Kn'daki artis hiz kaymasin artirir ve bu da kiitle akis hizinda bir artisa neden olur.
Bu ¢alismada, Kn minimum[73] olarak bilinen en diisiik kiitle akis hizi Kn =0.94'te elde
edilmistir. Bu degeri 1'in altinda yapan sey, gozenekli ortam ve kivrimliligin bir
etkisidir. Grafikteki OGMD sonucu bu degere normallestirilmistir.

Gegis rejiminde gaz viskozitesi ile Kn arasindaki iligki Sekil 3.5(b) 'de
gosterilmektedir. OGMD simiilasyonundan elde ettigimiz iliski bazt modellerle
karsilastirilmistir. Viskozite, geg¢is rejiminde biiyiik ol¢iide Kn'ye baghdir. Viskozite,
artan kayma etkileri ve Kn ile disme egilimindedir. Bu c¢aligmada molekiiliin kat1 ile
carpismast diizglin yansima modeline gore yapilmis olmasina ragmen, Michalis ve
arkdaslar1[74], gecis rejiminde viskozitenin Kn'ye bagimliliginin diger yansima
modelleri igin benzer oldugunu ileri sirmiistiir. Daha dar gbézenek boyutunda akan
molekiillerin yolu uzar. Sadece ge¢is rejiminde normal duvar kanalindan farkli, diger
rejimler i¢in benzer oldugu goriillmiistir.

Sekil 3.5(c), kivrimliligin Kn'ye nasil bagli oldugunu gosterir. Gozenekli yapi
farki, kismen tutarli olmasina ragmen gozeneklilik degerinde sapmaya neden olmustur.
Bununla birlikte, ge¢is rejiminin kivrimlilik {izerindeki etkisi, OGMD simiilasyonunda
acikca gosterilmistir. Bu ¢alismada gosterilmemistir fakat Zalc ve arkadaslarimin [75]
calismasina gore Kn artistmin gozeneklilik etkisinin artmasi ile birlikte daha az
kivrimliliga sebep oldugunu belirtmislerdir. Gecis akisinda viskoz akis kurallar
gecerliligini yitirir, bu nedenle OGMD sonuglarimi dogrulamak igin temel Darcy
modelini kullanmak imkansizdir. Bu sebeple Kn degisimini dikkate alan gegirgenlik
modellerinden yararlanmak gereklidir. Bu ¢alismada modellenen kiirelerden olusan 0.9

gozeneklilik ve fiber yapilardan olusan 0.8 gézeneklilik benzerlik gostermistir.
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Sekil 3.5: Kn vs. (a) Boyutsuz Kiitle Akis Orani, (b) pe/p, (c) T ve (d) K/Kjy,, (Durum 3).

Kn etkisi acikca Sekil 3.5(d) 'de gosterilmistir. Siirekli akis rejiminde, Kn'deki
degisiklik gecirgenligi etkilemez. Kn'nin gegirgenlik tzerindeki etkisi, gozenekli
ortamin yapisina bagli degildir. Kayma akis rejiminde, gegirgenlik dogrusal olarak
Kn'ye baglhidir ve biraz artar. Kn'nin 0.1 < Kn <10 arasinda oldugu gecis rejimi
gecirgenligin en ¢ok degistigi bolgedir. Bu bolgedeki Kn artisi, artan kayma etkileri ile
kat1 yiizeydeki yigin stirtinme direncini azaltir ve bdylece gecirgenligin hizla artmasina
neden olur. Darcy akisindaki gibi geg¢irgenlik sabit kalmaz. Bu artis sadece seyreklik
etkisinin bir sonucudur ve gozenekli yapr ve gozeneklilikten bagimsizdir. Bu sonuglar,
Klinkenberg'in teorisinde de savunulmustur. Gegis rejimindeki hem matematiksel
modellerin hem de simiilasyonlarin gegirgenlik i¢in verdigi sonuglara bakildiginda bu

caligmamin farki, gegirgenligin hizl1 yiikselisinin daha biiyiik Kn degerlerinde olmasidir.
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Kn'yi molekiiler akis rejimine dogru yiikselttikce egimin daha dogrusal olarak gelistigini

gozlemlenmistir.
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4. IKI PARALEL LEVHA ARASINA
YERLESTIRILEN BIR YARIK ICINDEN AKISIN
MODELLENMESI

DSMC yontemi ile orifis ve/veya yarik akisi incelemesi literatiirde yaygindir.
Cogu calismada sonsuz biiyliklitkte ve farkli basingta iki rezervuarin arasindaki kiiciik
bir yariktan basing farki kaynakli gaz akisi incelenir. Bu ara baglanti bazen ¢ok kisa bir
boru bazen de sonsuz incelikte bir sinirdir. Danilatos [76], Sharipov [77] ve [78], Wang
and Li [79], Varoutis ve arkadaslar1 [28] argon, helyum, azot gazlarindan biri veya
birkag1 ile genis bir Kn iligkili akis rejimi araliginda, 6zellikle de transition rejimde, bir
orifis veya slit kanal iginden akis1 incelemislerdir. Say1 ve kiitle yogunlugu, hiz, sicaklik,
basing ve akig oranlarimin akis ekseni boyunca dagilimlarim basing oranlarina, sadece
L’yi degistirerek L/H oranlarina gore degisimlerini incelemislerdir. Sharipov ve
Strapasson [80] ise aym incelemeyi ab-initio potansiyeline dayali DSMC yontemi ile
yapip asal gazlara kriptonu eklemislerdir. Makroskobik dagilimlara ve akis oranlarina
ilaveten Graur ve arkadaslar1 [81] orifis kesitinde hiz profilini de elde etmislerdir. Fakat
bunu sabit bir H icin yapmuslardir. Rahmati ve Ehsani [82] ise LBM yontemini
Langmuir kayma modeli ile beraber kullanarak akis yoniindeki hiz profillerini elde
etmislerdir. Benzer incelemeyi Misdanitis ve arkadaslar1 [83] BGK yontemi ile yaparak
sonuglari DSMC ile karsilagtirmistir. Aym akis incelemesini yapan Pantazis ve
Valougeorgis [27] ise Maxwell spekiiler-diffuse simir sartina uyan BGK modeli
kullanmigtir. DSMC simiilasyonlarini deneysel ¢alismalari ile karsilastiran Gimelshein
[84] ve Lilly [85] ise L geometrisi ve yiizey etkilesiminin impulse ve propulsion’ a
etkisini de incelemistir. Lindstrom ve arkadaslar1 [86] ise ¢esitli basing oranlarinda ve
farkl1 orifis geometrilerinde akisa ait kiitle akis oranim N-S esitlikleri tabanl1 bir ¢oziicii
ile incelemislerdir. Kararli durum ¢alismalarinin yam sira akisin zamana bagli gelisimini
inceleyen Sharipov [87], kiitle akis orani, sicaklik ve hiz dagilimlarim gecis ve stirekli
rejimde zamana bagli hesaplamis ve c¢esitli rejimlerde akisin kararli hale geldigi
zamanlar1 degerlendirmistir. Benzer sekilde zamana bagli hesaplama yapan Polikarpov
& Graur [25] ve Ho & Graur [88] ise kararsiz S-modeli kinetik denkleminin DVM

(Discrete Velocity Method) yontemiyle ¢oziimiine dayanarak kararli hale gelis siiresinin
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cesitli parametrelere bagliligim tiim Kn iliskili rejim araliginda incelemisler ve sonuglari
DSMC ile karsilastirnuglardir. Varoutis ve arkadaslar1 [28]” min ¢alismasinda akis oram
L/H oranina bagli incelenmistir. Fakat alt ve {istte sinirlar1 periyodik yaparak sadece
yarik civarim hesaplamislar ve kanal duvari koymanuslardir. Literatiirde molekiil ile
duvar etkilesimleri genellikle diizgiin veya dagimk olarak modellenmistir.

Cogu yarik i¢inden akis calismasinda, iki farkli basingtaki rezervuari birbirine
baglayan bir yarik iginden akis Ozellikleri incelenmistir. Bu rezervuarlar sonsuz
buyiikliikte varsayildigindan akis siliresince basinglart  degismez. Sadece bu
rezervuarlarin yarik ve yariga yakin bolgesi kiigiik domainlere ayrilarak hesaplama
yapilir.

Bu calismada ise birbirlerine sonlu mesafede olan ve sonlu uzunluktaki iki paralel
levhadan olusan bir kanalin belirli bir noktasina koyulan engelin olusturdugu bir yarik
iginden akis incelendi. Akis i¢in kanalin giris ve ¢ikisina basing farki uygulandi. Yarigin
H ve L boyutlariin yarik igindeki akis profiline ve kanalin makroskobik akis
Ozelliklerine etkisi aydinlatilmasi gereken problemler olarak bu ¢alismada incelendi. Bu
tur akislarin modellenmesinde genelde DSMC veya Boltzman esitliginin niimerik
coziimleri kullamlmasina ragmen tiim avantajlar1 gozetilerek OGMD yontemi ilk defa

bu tiir bir akisin modellenmesi i¢in uygulandi.
4.1. Yanigin Modellenmesi

Hiicre yapisimn bir avantaji da kanal i¢inde ekstra duvarlarin olusturulmasinda
sagladigr kolayliktir. Bir miilekiil hiicre duvarina temas ettiginde bu duvarin roliine gore
hareket eder. Eger duvardan yansima yapacaksa yansima simr kosulu devreye girer, eger
normal bir hiicre ise sadece hiicre gecisi yaparak yoriingesi tizerindeki komsu hiicreye
gecis yapar. Simiilasyonda her hiicre, duvarina ait simr kosuluna gére ID’ye sahiptir.
Boylece kanal iginde belirlenen hiicrelerin ID’leri degistirilerek, molekiilin o duvara
temas ettiginde yanstma yapmasi saglanir. Kanalin x ekseni iizerinde belirli bir
noktasindan baglayarak ilgili hiicreler bu sekilde duvar hiicresi olarak tammlandi. Eger
sifir kalinlikli bir duvar yapmak istenirse o hiicrelerin x eksenindeki minimum

pozisyonunu maksimum pozisyonuna atamak yeterli olacaktir.
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4.2. Kurulum Konfigiirasyonlari

Molekiillerin alt ve iist levhalar ile ve engel duvari ile ¢arpismasi diffuse yansima
stmir  kosulu ile yapilmistir. Genislik (z ekseni) yoniinde sonsuzluk etkisi veren
periyodiklik smir sarti kullamildi. Bu baglamda geometri 3 boyutlu kartezyen
koordinatlarda modellenmesine ragmen z boyutundaki periyodik simr sarti sebebiyle
ozellik dagilimlart 1 ve 2 boyutlu incelenmistir. Bu modellemedeki tiim 6zellik
dagilimlar1 x yonii boyunca akisin merkezinden (center of streamwise) alinmustir.
Makroskobik ozelliklerin dagilimlar1 hesaplanirken, kanal x ve y ekseni boyunca
bolgelere(bin) ayrilmustir. Her bolgenin igindeki o6zelliklerin z ekseni boyunca
ortalamas1 alinmistir. Béylece 2 boyutlu bir data elde edilmistir. Her 6zellige ait bu 2

boyutlu datadan istenilen bolgeye ait dagilim degerleri se¢ilmistir.

Ust Alag
-

Sekil 4.1. Yarigin geometrisi ve kanal i¢indeki yerlesimi.

Akiskan olarak monoatomik Ar gazi segildi. Niimerik hatayr en aza indirmek i¢in
biitiin biiyiikliikler boyutsuzlagtirilmigtir. Boltzman sabiti kz = 1, referans sicakligi
T =300K, kiitle m = 1.5x 10727kg ve ¢ap d = 0.5 X 107%m ile 6lgeklendirilerek
boyutsuz hale gelmistir. Tiim uzunluk 6lgiileri d ¢ap1 ile boyutsuzlastirilmistir. Buna
gore simiilasyonlarda plakalarin uzunluklar1 L, =10000 ve plakalar arasi mesafe
L, =5000 dir. Simiilasyon setuplar1 farkli L ve H uzunluguna gore farkli basing oranlari
ve ortalama serbest yol degerlerinde gerceklestirilmistir. Yarigin baglangi¢c noktasi kanal
uzunlugu L,‘in 0.16’sindan baslatilmistir. Girise yakin konulmasi yariktan ¢ikan
akigkanin davramsim daha fazla mesafeye kadar takip edebilmek i¢indir. Simiilasyonda
modellenen gercek molekiil sayis1t 200000 dir. Alt ve st duvarlarin sicaklig ile kanal i¢i
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sicakligt T, = 300K olarak simiilasyonun ilk aninda girilmistir. Duvar sicaklig
simiilasyon boyunca sabit olmasina ragmen kanal i¢i sicaklifi simiilasyon tarafindan
kendiliginden olusur.

Simiilasyonun ilk amnda molekiiller verilen basing ve sayr yogunluguna gore
kanal i¢ine rastgele dagitilmaktadir. Bu anda tiim simr duvarlart diizgiin yansima sinir
kosulu ile modellenir ve yarik yerlestirilmemistir. ilk anda, verilen sicaklik degerine
bagli hizlarla hareket ettirilen molekiiller yeterli miktarda carpisma yaparak 1s1l denge
kosuluna gelir. Buraya kadar simiilasyonun ilklendirme asamasidir. Sonra kanalin
belirlenen noktasina istenilen geometride yarik olusturulur ve aym anda diger simr
duvarlara ilgili yansima simr kosullar1 (y-ekseninde dagimik ve z-ekseninde periyodik)
uygulanir. Ardindan x-ekseni boyunca iist akis ve alt akisa basing simir kosulu
uygulanarak akis saglamr. Kanal girisi ve kanal i¢i basinglari esit verilmistir. Basing
farki olusturmak i¢in sadece kanalin alt akis simirina diistik basing uygulannustir.

Akis oranini hesaplamak i¢in genisligi L olan yariga birim zamanda giren ve ¢ikan
molekiillerin sayis1 simiilasyon aracilign ile belirli bir zaman periyodunda sayilarak
asagidaki sekilde hesaplanmustir. Yarigin giris ve ¢ikis bolgesinde bulunan hiicrelerdeki
molekiiller dikkate alinmustir.

L Nout + Nl'n

Burada, m,,,; tek bir molekiiliin kiitlesidir.

Basing ve kiitle yogunlugu dagilimlarinda her simiilasyon grafigi kendi kanal giris
degerine normalize edilmistir. Bu sayede, farkli Kn degerlerindeki baska deyisle
yogunluktaki sonuglar1 niteliksel olarak karsilagtirmaya imkan verir. Hiz ve sicaklik
dagilimlarinda her bin i¢in hesaplanan makroskobik degerler sirasiyla 300m/s ve
300K ’ya boyutsuzlastirilmigtir. Tiim simiilasyon sonuglarinda hizin kontiir grafiklerinde
skala 1.2 ile 0.1 arasina normalize edilmistir. Bu sayede karsilagtirma renk kontroli ile
yapilabilir.

Bu ¢alismada Kn seyreklik parametresi olarak kabul edildi. Literatiirdeki karsilig
¢ ile iligkisi agsagidaki gibidir:

54



(4.2)

Burada A molekiiliin ortalama serbest yolu ve H ise yarik yiiksekligidir. Literatiire
uyumlu olmast i¢in bu doniistim yapilmustir. Bu ¢alismada H yiiksekligi parametresi
degisken oldugu icin Kn hesaplamasinda kullanmak dogru olmayacaktir. Kanal
yiiksekligi L, her simiilasyonda sabit oldugundan karakteristik uzunluk olarak kabul
edilmistir. Bu sayede Kn parametresinden bagimsiz olarak H yiiksekliginin akiga etkisi
incelenebilir.

Simiilasyonlar asagidaki tabloda verilen Kn, H, L ve basing orani parametrelerinin

degisimine bagli durumlar icin gerceklestirilip akis 6zelligi karsilastirmalar1 yapilmistir.

Tablo 4.1: Yarik akis1 i¢in simiilasyon durumlari.

Pm Kn PP H L
1 0.04...10 0.1-0.5 500 0
2 0.04...10 0.1-0.5 250-500-1000 0
3 0.04...10 0.1 250 0
4 0.04...10 0.1 500 0
5 0.02...10 0.1 1000 0
6 0.04...10 0.1 500 1000
7 0.04...10 0.5 500 0
8 0.04...10 0.5 1000 0
9 0.04...10 0.5 500 1000
10 0.04 0.01-0.1-0.5 1000 0
11 0.04 0.01-0.1-0.5 500 0

0.04...10 aralig1 i¢in Kn degerleri 0.04, 0.1, 0.2, 1, 2, 10°dir.

4.3. Yarik icinden Akis Sonuclarinin incelenmesi

Iki rezervuar1 ayiran bir yarik i¢inden akis calismalarinda ki ortak sonuclarda hiz,
sayt yogunlugu ve sicaklik sadece yarik bolgesinde ani degisime ugrar. Alt akis
bolgesine gecen molekiillerin bu parametreleri {ist akis bolgesindeki durumlarina
yaklagarak belirli uzakliktan sonra esitlenir. Yarik Oncesinde calkalanmayr ve

simiilasyonda yarik girisinde molekiil yigilmasim engellemek amaciyla paralel levhalar
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arasi akis i¢in gerekli basing oramini sadece alt akis sinir bolgesine daha diisiik basing
degeri verilerek saglanmustir. Ust akis simr bolgesi ve kanal i¢i basinct simiilasyonun ilk
aninda aynidir. Kanal boyunca Kn sayisina bagli basing ve yogunluk dagilimu
grafiklerinde basinglar arasinda biiyiik farklar olmasindan dolayr sonuglarin niteliksel
karsilastirmas1 maksadiyla simiilasyonun veri noktalar1 kendi kanal giris degerine
normalize edilmistir. Ozelliklerin 6l¢eklendirilmesi: T=300K ve u,=300 ms.

Sekil 4.2°’de 0.1 ve 0.5 basing oranlarinda ve farkli H ve L degerlerinde Kn’ye
gore elde edilmis akis debileri gosterilmistir. L/H=0 i¢in L=0 ve H=500"diir. L/H=2 i¢in
[=1000 ve H=500"diir. Kn 0.04’den 10’ye kadar akis oranlarinda azalma goriiliir. Buna
gore Kn biiylidiikge akis oram gecgis rejimine kadar hemen hemen sabittir. Kn degeri
gecis rejimi sinirlarina geldikten sonra akis oraninda ani bir azalis baslar. Bu azalis gecis
rejimi boyunca devam eder. Molekiiler akis rejimi bolgesinde hemen hemen sabit kalir.
Basing oram 0.1’den 0.5’¢ azalirken akis oram da azalir. Basing oramina bagh akig
oranindaki bu fark tiim Kn aralifinda sabit degildir. Molekiiler rejime dogru artarken
stirekli rejime dogru azalir. I/H oram da akis oramm etkiler. L’nin artis1 yarik i¢inde
ince bir kanal olusturur. Bu akis oraminin azalmasina sebep olurken ayn1 zamanda gegis
rejiminin Kn degeri araligimda degistirir. L arttikca bu aralik daha kiigiik Kn degerlerine
dogru kayar. Sabit H yiiksekliginde ve alt ve {ist levhalarin olmadigt DSMC ¢alismalar1
[28] ve [89] ile diisiik Kn’lerde benzer sonuglar gorilmiistiir. Yiiksek Kn’lerde farklari
olusturan etki ise bireysel molekiiller ile alt iist plaka duvarlar1 arasindaki momentum

tranferinin artmasidir.
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Sekil 4.2: Boyutsuz akis orammin Kn’ye bagl degisimi. p,/pi=0.1-0.5 i¢in L/H=0 ve
2 dir.

Sekil 4.3’de 0.1 ve 0.5 basing oranlarinda H’ye bagli akis oranlarindaki degisim
gosterildi. H degerleri oransal olarak biiylimesine ragmen akis oranina etkisi farklidir.
H=250de akis oram diger ikisi arasindaki farktan tiim Kn degerlerinde daha biiyiiktiir.
Literatiirde ¢ogu calismada [=0 iken bazilarinda sifirdan faklidir. Fakat H yliksekliginin
degistirildigi bir ¢caligma yoktur.
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Sekil 4.3: Boyutsuz akis oraninin Kn’ye bagli degisimi. p,/p;=0.1-0.5 ve L=0 i¢cin H
yiiksekligi 250, 500 ve 1000°dir.

Sekil 4.4’te kanalin x /L, boyunca sirasiyla akig yoniindeki hiz bileseni, sicaklik,
basing ve say1 yogunlugu (u,, T, p,n) degisimleri farkli Kn degerlerinde ve p,/p;=0.1,
H=250 ve L=0 akis sartinda elde edilmistir. Bu simiilasyonda H yiiksekligi en diisiik
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degerdedir. Basing dagiliminda yarik ¢ikisindaki ani basing diisiisii yarik ve orifis gibi

geometrilerde goriilen ani hacim artisindan dolayr beklenen bir akis 6zelligidir.
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Sekil 4.4: Boyutsuz u,, T,p ve ni¢in L, boyunca Kn ‘ye bagli degisim. Akis sartlari
po/p=0.1, H=250 ve L=0 dir.
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Kn
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2
10
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Sekil 4.5: xy diizleminde akis ¢izgileri ve Kn ‘ye bagli boyutsuz uy kontiir grafigi. Akis
sartlar1 p,/p;=0.1, H=250 ve L=0 dur.
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Sekil 4.6’te kanalin x/L, boyunca sirasiyla akis yoniindeki hiz bileseni, sicaklik
basing ve say1 yogunlugu (u,, T, p,n) degisimleri farkli Kn degerlerinde ve p,/p;=0.1,
H=500 ve L=0 akis sartinda elde edilmistir. Kn siirekli rejime yaklastikca yarik
cikisindaki hiz artis gosterir. Sicaklik diisiik Kn’de kanal ¢ikisina dogru giris degerine
yaklagirken biiyiik Kn’de giris degerinden daha asag degerlere dogru gider. Siirekli

rejimdeki akislarda basincin yarik ¢ikisinda ani diisiis gostermesi beklenir. Fakat Kn
sayisi arttikga basingtaki bu ani azalig kaybolmaktadir.
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Sekil 4.6:

Boyutsuz u,, T, p ve ni¢in L, boyunca Kn ‘ye bagl degisim. Akis sartlar
po/p=0.1, H=500 ve L=0 dur.

Sekil 4.7 ise Sekil 4.6 ‘te verilen simiilasyonlara ait akis ¢izgisi ve ozelliklere ait
iki boyutlu kontiir planlaridir. Akis ¢izigilerinde diisik Kn’de daha belirgin girdap
olusumlar1 yarik ¢ikisinda goze carpar. Hatta yarik girisinde yarik duvari engelinden

dolayr geri akiglt girdaplar olur. Bu girdap olusumlar1 Kn sayisi bityiidiikge azalir. Yarik
cikisinda azalan bu girdaplar yarik 6ncesine taginmaktadir.
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Sekil 4.7: xy diizleminde akis ¢izgileri ve Kn ‘ye bagli boyutsuz uy kontiir grafigi. Akis
sartlar1 p,/p;=0.1, H=500 ve L=0 dur.
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Kn=0.2’de girdaplar yarik civarinda yerini daha kaotik akis hareketlerine birakmustir.
Yarik c¢ikisindaki basing diisiisi H=250’dekinden daha fazla ve daha uzak mesafeye
kadar olmustur.

Sekil 4.8’da kanalin x/L, boyunca sirasiyla akis yoniindeki hiz bileseni, sicaklik,
basing ve yogunluk (u,,T,p,n) degisimleri farkli Kn degerlerinde ve p,/p;=0.1,
H=1000 ve L=0 akis sartinda elde edilmistir. Sekil 4.9 ise ayni akislara ait akis ¢izgisi ve
kontiir planlaridir. Sekil 4.7’te goremedigimiz Mach diskleri burada Kn=0.04"te x=0.75-
0.8 civarinda goriilmeye baslanmistir. Mach diskleri iz, yogunluk, basing ve sicalikta
ani dalgal1 degisimler ile kendini gosterir. Yarigi gectigimiz anda yogunluk ve
sicakliktaki ani diisme ile hizdaki ani artisin oldugu sessizlik bolgesi ile baglar. Ardindan
hizda azalma goriilldiigi normal sok dalgasi meydana gelir. Bu dalga yogunluk ve
sicaklikta ani artisa sebep olur. Sessizlik bolgesi ve normal sok dalgasi varil(barrel) soku
tarafindan simrlandirilmistir. Neredeyse yeniden termal hale gelir ve nispeten yiiksek
yogunluktadir. Hafif siipersonik akis hizina sahiptir. Varil sokundan hemen sonra akis
yavaslar[81],[89]. Sadece H boyutunun biiyitiilmesi buna sebep olmustur. Bu etki Sekil
4.8’daki x eksenindeki degisimlerde de goriilebilir. Literatirde bu disklerin
olugsmasindaki ana etkenler basing oran1 ve Kn olarak verilmistir. Simiillasyonun hesap
gliciine etkisinden dolay1 kanalin yarik sonras1 uzunlugun fazla uzatilamamasi1 ve Kn’nin
daha fazla kiictiltiillememesinden dolayr sadece bir adet Mach diski goriilebildi. Kn=0.2’
de yarik oniindeki girdaplar 1°de yarik arkasina gegmistir. Sekil 4.4 ve Sekil 4.5’de yarik
acikligi H’nin 250 oldugu durumda yarik arkasindaki girdaplarin daha genis oldugu
goriildi. Girdaplarin 6nden arkaya tam gecisi diger H degerlerine gore daha biiyiik
Kn’de olmustur. Ayrica kanal boyunca basing degisim dagilinina gore yarik ¢ikisindaki
ani basing dusiisii H=250 ve 500’dekinden daha kiigiikk ve daha uzak mesafeye kadar
gerceklesmistir. Varil soklarimin olusumu i¢in belirli bir mesafe gerektigi boylece ortaya

cikmustir.
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Sekil 4.8: Boyutsuz u,, T, p ve n i¢in L, boyunca Kn ‘ye bagl degisim. Akis sartlari
po/p=0.1, H=1000 ve L=0 dur.

Sekil 4.10°da kanalin x/L, boyunca sirasiyla akis yontindeki hiz bileseni, sicaklik,
basing ve yogunluk (u,,T,p,n) degisimleri farkli Kn degerleri i¢in ve p,/p;=0.1,
H=500 ve L=1000 akis sartinda elde edilmistir. Sekil 4.11 ise aym akislara ait akis
cizgisi ve kontiir planlaridir. Sekil 4.6 ve Sekil 4.7°te verilen hiz kontiirlerinde jetlerin
daha uzun oldugu goriilmektedir. L’nin artis1 yarik akisinda hizi azaltir. Fakat yarik
sonrasi olusan girdaplarin x ekseni boyunca daha uzun yayilmasina sebep olur. Yarik
cikisindaki basing diistisii aym H degeri i¢in L=0’dakinden daha kii¢iik olmustur. L’nin
biiytimesi yarik ¢ikisindaki basing diististinii azaltmstir.
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Sekil 4.9: xy diizleminde akis ¢izgileri ve Kn ‘ye bagli boyutsuz u, kontiir grafigi. Akis
sartlar1 p,/pi=0.1, H=1000 ve L=0 dir.
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Sekil 4.10: Boyutsuz u,, T, p ve n i¢in L, boyunca Kn ‘ye bagli degisim. Akis sartlari
po/p=0.1, H=500 ve L=1000 dur.

Sekil 4.12°da kanalin x/L, boyunca sirasiyla akis yoniindeki hiz bileseni, sicaklik
ve basing (u,, T, p, n) degisimleri farklt Kn degerlerinde ve p,/p;=0.1, H=500 ve
L=1000 akis sartinda elde edilmistir. Sekil 4.13 ise aym akiglara ait akis ¢izgisi ve
konttir planlaridir. Sekil 4.6 ve Sekil 4.7’ten farkli olarak basing orammin distiriildiagii
bu akislarda yarik sonrasi hiz jetlerinin daha dar oldugu goriilmiistiir. Bununla beraber
Kn=0.04"te yarik sonras1 girdaplarin x ekseni boyunca daha uzun alana yayildig
gorilmistiir. Bu etki L’nin boyutunun etkisinden daha biiyiik olmustur. Kn=1’den
biiyiik degerlerde kanal ¢ikisinda girdap hareketlerinin basladigr goriilmektedir.
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Sekil 4.11: xy diizleminde akis ¢izgileri ve Kn ‘ye bagli boyutsuz u, kontiir grafigi. Akis

sartlar1 p,/p;

0.1, H=500 ve L=1000 dur.
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Sekil 4.12: Boyutsuz u,, T, p ve n icin L, boyunca Kn ‘ye bagli degisim. Akis sartlar
pPo/pi=0.5, H=500 ve L=0 dir.

Sekil 4.14’da kanalin x/L, boyunca sirasiyla akis yontindeki hiz bileseni, sicaklik
ve basing (uy,T,p) degisimleri farklt Kn degerlerinde ve p,/p;=0.5, H=1000 ve L=0
akis sartinda elde edilmistir. Sekil 4.15 ise aym akislara ait akis ¢izgisi ve kontiir
planlaridir. H’nin biiytimesi ile yarik sonrasi girdablar x ekseninde yayilmasini daha da
artirmis hatta kanalin sonuna kadar devam etmistir. Kn=0.1"de girdaplarin yarik
oncesine gerilemesi igin ara ge¢is olmustur. Tam gecisi Kn=0.2’den 2’ye kadar
stirmiistiir. Basing orammnin diigsmesi ile yarik ¢ikindaki jet hzimin diigmesi yogunlugun

azalmasina sebep olur. Yarik ¢ikisindaki ani basing diigtistiniit H=500’den 1000’e gittikce
biiyiik miktarda artirmustir.
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Sekil 4 13: xy diizleminde akis ¢izgileri ve Kn ‘ye bagli boyutsuz u, kontiir grafigi. Akis

sartlar1 p,/p;=0.5, H=500 ve =0 dur.




.05 : : : : . :
-5
1¥sgihy ooy E:
T = r e
0.95 LS 2 e S LA
oA Foo i im, oed v
; o Hicg b P
09t Q‘. - s o :é‘ 5 ]
\7\_\‘/ i 2 2% ;1 Ko
.
> - 085 5 / o B
2 = L by B’U A
- 3 n * T
7] | -4 8y
£ £ o8 ; e
=) & ¥k 2 .
z S o x\;
@ @ 0.75 : e
\
‘
g
o7 b1
] /
' /
065 f i §
-
08 . -
a5s ; : ! s ;

x/L
X
1
1
0.8
o €
y y 08
@ 47]
= o
> >
g gor
06
05
L : b [ (N ) |
0 0.1 0.2 0.3 0.4 05 0.6 0.7 0.8 0.9 1 'D 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
X‘”‘x x"Lx

Sekil 4.14: Boyutsuz u,, T, p ve ni¢in L, boyunca Kn ‘ye bagli degisim. Akis sartlar
po/p=0.5, H=1000 ve L=0 dur.

Sekil 4.16’da kanalin x/L, boyunca sirasiyla akis yoniindeki hiz bileseni, sicaklik,
basing ve say1 yogunlugu(u,, T, P,n) degisimleri farkli Kn degerlerinde ve p, /p;=0.5
H=1000 ve L=0 akis sartinda elde edilmistir. Sekil 4.17 ise aym akislara ait akis ¢izgisi
ve kontiir planlaridir. L’nin artis1 yariktan sonrasi girdaplarin x-ekseninde yayilmasin
Sekil 4.11 ve Sekil 4.12°daki yayilmaya nazaran azaltmustir. Yarik dar bogazinmin belli
bir uzunlukta olmasi yarik sonrasi yogunlugun aniden diismesini engeller boylece yarik
sonras1 girdaplar1 kii¢iiliir. Kn=2"den baslayarak daha biiyiik Kn’lerde kanal ¢ikisindaki

girdaplar daha belirgin hale gelir. Bu olusum Sekil 4.11 ve Sekil 4.12°da da
gozlemlenmistir.
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Sekil 4.15: Akis ¢izgileri ve xy diizleminde Kn ‘ye bagli boyutsuz u, kontiir grafigi.
Akis sartlar1 p,/pi=0.5, H=1000 ve L=0 dur.




Bunun sebebi daha diisiik basing oranlarinda ve dar yariklardir. L’nin artis1 girdap

olusumunun daha erken Kn’lerde olusmasim saglamustir. L’nin 1000’e ¢ikarilmasi

basing oranindaki azalmanin sebep oldugu yarik ¢ikisindaki ani basing diisiisiini

neredeyse ortadan kaldirmustir.
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Sekil 4.16: Boyutsuz u,, T, p ve ni¢in L, boyunca Kn ‘ye bagli degisim. Akis sartlar

po/p=0.5, H=500 ve L=1000 dur.

Kn=0.04, H=500, L=0 ve p,/p;=0.1-0.5-0.01 akis sartlarinda akis ¢izgisi
olusumlart ve hiz kontiir grafikleri Sekil 4.19°da verilmistir. Daha once Sekil 4.6 ve
Sekil 4.7°te goriilemeyen H=500"deki Mach diskleri basincin 100 kat artirilmast ile dahi

tam anlamuyla elde edilememistir. Sekil 4.18’teki u,, grafiginde basincin 0.1°den 0.01°e

yani 10 kat artmast hizdaki degisimi yarik ¢ikisinda kendini gosterir.
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Sekil 4.17: xy diizleminde akis ¢izgileri ve Kn ‘ye bagli boyutsuz u, kontiir grafigi. Akis

sartlar1 p,/p;

0.5, H=500 ve L=1000 dur.
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Akis ¢izgilerine baktigimizda ise 0.01°’in 0.5’e gore girdaplar1 yarik ¢ikisinda
oldukea azalttif1 ve belirsizlestirdigi goriiliir. Fakat yarik girisindeki girdaplar1 daha da
genisletmistir. Ayrica H=1000’de p,/p;=0.1’de gérdigiimiiz Mach diskini aym Kn’de
H=0.01"de dahi belirgin olarak géremememizin sebebi yarik geometrisi olabilir. Daha

dar yariklarda daha biiyiik basing oranlar1 ise yaramadigl asikar oldugundan daha kii¢iik
Kn’lerde olusabilir.
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Sekil 4.18: Boyutsuz u,, T, p ve ni¢in L, boyunca basing oranina (p,/p;) bagli degisim.
Akis sartlar1 Kn=0.04, H=500 ve L=0 dir.
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Sekil 4.19: xy diizleminde p,/p; = 0.01-0.1-0.5’ye bagh akis cizgileri ve boyutsuz u,
kontiir grafigi. Akis sartlar1 Kn=0.04, H=500 ve L=0 dur.

Kn=0.04, H=1000, L=0 ve p,/p;=0.1 akis sartlarinda Sekil 4.8 ve Sekil 4.9°da
Mach disk olusumu goriilmiistii. Sekil 4.20 ve Sekil 4.22°de Kn=0.04, H=1000, L=0
akis sartlarinda basing oranlarina (p,/p;=0.1-0.5-0.01) gore karsilastirma yapilmustir.
Buna gore basing orammi 100 katina ¢ikarmak Mack disklerinde daha yumusak ani
ozellik degisimlerine sebep olmustur. Bununla birlikte yarik sonrasi girdaplarinda basing
orant1 0.1 ile karsilagtirildiginda neredeyse hi¢ farklilik gostermemistir. Bu akis

sartlarinda basing oranimin girdap yapisina etkisi sadece 0.1 ve alt1 degerlerde mevcuttur.
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Sekil 4.20: Boyutsuz u,, T, p ve n i¢in L, boyunca basing oranmina (p,/p;) bagli degisim.

Akis sartlar1 Kn=0.04, H=1000 ve L=0 dir.

H=250-500-1000 yiikseklikleri i¢in Kn=0.04-10’de kanal boyunca u,, n ve T
dagilimlar1 gosterilmistir(Sekil 4.21). Ozellik dagilimlarinda yarik sonras: dalgalanma
H=250’de daha azdir. Boylece akis 6zelliklerinin dengeye gelmesi aym Kn degerleri i¢in
buyiikk H’lere gore daha kisa mesafede olmustur. Mach diskinin kanalin x ekseni
tizerindeki konumlar1 Kn=0.01’deki c¢alisma[89] ile benzerlik gostermistir. Fakat

plakalarin varligt ve Kn sayis1 farki ani 6zellik degimlerinin OGMD’de daha yumusak
olmasina sebep olmustur.
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sadece kanal ¢ikisina diisiik basing oraninin verilmesindendir.

Sekil 4.22: xy diizleminde p,/p; = 0.01-0.1-0.5’e bagh akis ¢izgileri ve boyutsuz u,
kontiir grafigi. Akis sartlar1 Kn=0.04, H=1000 ve L=0 dur.

Bazi dagilim sonuglarinda ozelliklerin yariktan ¢ikisa kadar stirekli diismesi
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Sekil 4.23: p,/p; = 0.1 i¢in H=250, H=500, H=1000 yiiksekliklerinde Kn=0.04(solda) ve
Kn=10(sagda) degerlerinde kanal boyunca u,, T ve n dagilim.
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5. SONUCLAR VE TARTISMA

Bu calismada mevcut Olay Giidiimlii Molekiiler Dinamik simiilasyonuna yeni sinir
sartlar1 gelistirilerek eklenmistir. Gelistirilen yeni simr sartlari ile gézenekli ortamda gaz
akis1 ve yarik i¢inden gaz akisi problemlerine ¢oziim aranmustir.

OGMD simiilasyonu yardimu ile kati kiirelerden olusan gozenekli ortam ig¢inden
monoatomic Ar gazi akis1 simiile edilmistir. Gozenekli ortam icinde gegirgenlik,
viskozite, kivrimlilik ve kiitle akis oramt 6zellikleri OGMD perspektifi ile elde edilip
degerlendirilmistir. Literatiirde eksik olan yeni bulgular sunulmustur. Literatiirde ilk
defa gozenekli ortam iginde viskozitenin Knudsen sayisi, kati kiire capt (Dg,) ve
gozeneklilige bagliligr incelenmistir. Kn iligkili akis rejimleri icinde gegis rejiminin akis
karakteristigine etkisi diger rejimlerden daha fazla oldugu dogrulanmustir. Gozeneklilik
ve gozenekli ortamu olusturan pargacik boyutunun kiitle akis orami, viskozite ve
kivrimlilik(tortuosity) {izerine etkisi nano boyutlu kanallar igin incelenmistir.
Gozenekliligin Kn iliskili rejimden bagimsiz olarak aym egilimde gegirgenligi etkiledigi
gosterilmistir, ancak gecis rejimindeki sonuglar, 0.4'ten biiyiikk degerler igin stirekli
rejimden daha buyiiktiir. Go6zenekli ortamun gegirgenligi, kivrimlilik, kati yiizey ile
carpisan gazin dinamik viskozitesi ve kiitle akis oram 6zellikleri Knudsen sayisi,
gozeneklilik ve kati kiire capina bagliligi agisindan hesaplandi. Gozenkliligin kiitle akis
orani ve akis hizina etkisi agik sekilde gosterilmistir. Gozenekliligin kiitle akis hiziyla
dogru orantili oldugu ve gazin viskozitesi tlizerinde ¢ok az etkiye sahip oldugu
bulunmustur. Kati kiire capi, kiitle akis oram ile dogru orantili iken, viskozite ile ters
orantilidir. Ancak cap kritik degerin {lizerine ¢iktikca bu bagimlilik ortadan kalkar ve
bagimsiz hale gelir. Stirekli akis rejiminde viskozite sabittir ve yalmzca gazin kendisine
ve sicakliga baghidir. Bununla birlikte, bu calismada gosterildigi gibi, artan Kn ile
viskozite, ozellikle gecis rejimi akisinda 6nemli olgiide azalmaktadir. Kiitle akis oram
kritik Kn degerine kadar azalir ve yaklasik 1 degerinden sonra kati ylizey tizerindeki
kayma etkisine bagli olarak artma egilimindedir. Normal kanallarda goriilen Knudsen
minimum fenomeninin gézenekli ortam i¢in de gecerli oldugu bu c¢alisma ile
gosterilmistir. Bununla birlikte, kivrimliligin etkisine bagli olarak, Knudsen minimum

degeri 1'in altinda bir degerde gozlenmistir. Ayrica, Kn=1 ve daha yiiksek oldugunda,
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gozenekli ortamin kiitle akis hizi normal kanaldan daha diistiktiir. Makro boyutlu
parcaciklardan olusan gozenekli ortamun kivrimlilifi birgok deneysel ve sayisal
calismada 1 ile 2 arasinda elde edilmistir. Bununla birlikte, c¢apin boyutu sivi
molekiiliinin boyutuna yaklastik¢a, kivrimliligin neredeyse dikey olarak arttigi bulgusu
bu ¢alismadan elde edilmistir. Kivrimlilik, kat1 kiire cap1 ve gozeneklilik ile ters orantili
iken, gecis rejiminde Kn ile dogru orantilidir. Bu calisma, sabit gozeneklilik i¢in
parcacik c¢apr arttikca, kivrimliligin azaldigim ve kiitle akis oranmmin arttigin
gostermektedir. Gozeneklilik cok diisiik olmamasina ragmen, kivrimliliktaki azalma, 2.5
Dyt kire'den daha bilyiikk degerler ig¢in azalir. Siirekli akis rejiminin aksine, gegis
rejiminde, gozeneklilik 1 oldugunda, kivrimlilik 1'den biyiktir. Gegirgenlik, Kn,
gozeneklilik ve kat1 kiire ¢ap1 ile dogru orantilidir. Siirekli rejimde sabit degerde iken Kn
arttikca Ozellikle gecis rejiminde ciddi bir artis gosterir. Sabit gézeneklilikte kati kiire
capimn gecirgenlikle dogru orantili oldugu bulunmustur. Diger birgok yontemle
karsilagtirma bu dogru orantimin 1 nm ila 100 mikron cap i¢in gegerli oldugu gercegini
destekledi. Ek olarak, gozenekli ortamda akan molekiillerin sayisina bagli olarak
kivrimlilik ve gegirgenligin degismedigi dogrulanmustir.

Iki parallel plaka arasina konulan yarik tipli bir engel i¢inden akista Knudsen
sayis1 ve basing orant etkilerinin yamsira H ve L mesafelerinin de akis orani ve kanal
boyunca akis 6zellik dagilimlarina etkileri incelenmistir. Cesitli L ve H mesafeleri g6z
oniinde bulundurularak farklt durumlar i¢in simiilasyonlar gergeklestirilmistir. L/H
oranina gore akig orani gegis rejimi araliginda incelendi ve literatiir ile niteliksel olarak
karsilagtirilmigtir. Kn sayisi1 gecis rejimi araligina gelene kadar akis oramnda ciddi
degisim olmaz fakat gecis rejimi araliginda molekiiler rejime kadar hizli bir diisiis yapar.
Aym Kn’lerde basing oram arttikga akis oram tipik olarak artar. Basing oranlari
arasindaki fark stirekli rejime yaklastikca azalir. H yiiksekligini artirmak akis oranim
yiiksek Kn’lerde artirirken bu fark stirekli rejime dogru azaldigr goriilmistiir. L/H oram
artis1 basing oramna ve Kn’ye bakilmaksizin akis oranmim azaltirken aym zamanda gecis
rejimi araligi daha kiicik Kn’lere dogru kaydirdigi goriilmistiir. Engelin bosluk
yliksekligi H’nin 6nemi Mach disklerinin olusumunda 6nemli rol oynar. Bu fenomen
Kn’ye ve basing oramna dogrudan baglidir. Disklerin olustugu Kn kigiiltillerek ve

basing oram artirilarak ayni netlikte disklerin olusmadig goriilmiistiir. Ayrica sadece
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belirli bir H degerinin disklerin daha net olusumunu sagladigi belirlenmistir. Yarik
arkasinda ve oniinde olusan girdaplarin karakteristigi farkli Kn, basing orani, H ve L i¢in
belirlenmistir. Buna gore Kn artisimn girdaplarin biiylikliiglinii azaltip hatta neredeyse
kaybedip konumunu yarik arkasindan (alt akis yonii) On tarafa (ist akis yonil)
degistirdigi goriilmustiir. Literatiirde verilen H degerleri niceliksel olarak belirtilmese de
L,/H oramindan yola ¢ikarak farkli H’ler i¢in alinan x yoniindeki dagilim verilerine goére

H=1000’de benzer sonuglar elde edilmistir.

80



[1]

KAYNAKLAR

Ebrahimi A., Roohi E., (2017), “DSMC investigation of rarefied gas flow
through diverging micro- and nanochannels”, Microfluid and Nanofluidics, 21

).

Scherer G., (1999), “On the numerical modelling of the transitional flow in
rarefied gases”, Journal of Computational and Applied Mathematics, 103, 165-
173

Mastiani M., Pourmahmoud N., Sohrabai A., Yousefian N., (2011), “Numerical
study of a gas flow inside a rotating cylinder using the consistent Boltzmann
Algorithm”, World Appl. Sci. J., 15 (12), 1713—-1721.

Bird G. A., (1994), “Molecular gas dynamics and the direct simulation of gas
flows”, 2nd edition, Oxford Sciences Publications.

Alexander F. J., Garcia A. L., (1997), “The Direct Simulation Monte Carlo
Method”, Comput. Phys., 11 (6), 588.

Prasanth P. S., Kakkassery J. K., (2006), “Direct simulation Monte Carlo
(DSMC): A numerical method for transition-regime flows-A review”, J. Indian
Inst. Sci., 86 (3), 169-192.

Verlet L., (1967), “Computer ‘experiments’ on classical fluids. L
Thermodynamical properties of Lennard-Jones molecules”, Phys. Rev., 159 (1),
98-103.

Mareschal M., Holian B. L., (1992), “From Fluid Particles to Physical Particles:
Computing Hydrodynamics”.

Alder B. J., Wainwright T. E., (1959), “Studies in molecular dynamics. I. General
method”, J. Chem. Phys.

[10] Rapaport D. C., (1980), “The event scheduling problem in molecular dynamic

simulation”, J. Comput. Phys., 34 (2), 184-201.

[11] Lubachevsky B. D., (1991), “How to simulate billiards and similar systems”, J.

Comput. Phys., 94 (2), 255-283.

[12] Marin M., Cordero P., (1995), “An empirical assessment of priority queues in

event-driven molecular dynamics simulation”, Comput. Phys. Commun., 92 (2-
3), 214-224.

81



[13]

[14]

[15]

[16]

[17]

[18]

[19]

[20]

[21]

[22]

[23]

[24]

[25]

[26]

Akkaya V. R., Kandemir 1., (2015), “Event-driven molecular dynamics
simulation of hard-sphere gas flows in microchannels”, Math. Probl. Eng.,
2015.

Kandemir 1., (1999), “A multicell molecular dynamics method”, Doktora Tezi,
Case Western Reserve University, Cleveland, Ohio, USA.

Greber 1., Sleeter C., Kandemir 1., (2001), “Molecular dynamics simulation of
unsteady diffusion”, AIP Conference Proceedings, 585, 396-400, Aug. 2001.

Donev A., Garcia A. L., Alder B. J., (2008), “Stochastic Event-Driven
Molecular Dynamics”, J. Comput. Phys., 227 (4), 2644-2665.

Arkilic E. B., Schmidt M. A., Breuer K. S., (1997), “Gaseous slip flow in long
microchannels”, J. Microelectromechanical Syst., 6 (2), 167—178.

Kandemir I., Sevilgen F. E., (2008), “Molecular dynamics simulation of
helium-argon gas mixture under various wall conditions”, Mol. Simul., 34 (8),
795-808.

Liss E. D., Conway S. L., Glasser B. J., (2002), “Density waves in gravity-
driven granular through a channel”, Phys. Fluids, 14 (9), 3309-3326.

Vijayakumar K. C., Alam M., (2007), “Velocity distribution and the effect of
wall roughness in granular Poiseuille flow”, Phys. Rev. E - Stat. Nonlinear,
Soft Matter Phys., 75 (5).

Kandemir I, Kaya A. M., (2012), “Molecular dynamics simulation of
compressible hot/cold moving lid-driven microcavity flow”, Microfluid.
Nanofluidics, 12 (1-4), 509-520.

Kawagoe Y., Oshima T., Tomarikawa K., Tokumasu T., Koido T., Yonemura
S., (2016), “A study on pressure-driven gas transport in porous media: from
nanoscale to microscale”, Microfluid and Nanofluidics, 20 (12), 162.

Eshghinejadfard A., Daroczy L., Janiga G., Thévenin D., (2016), “Calculation
of the permeability in porous media using the lattice Boltzmann method”, Int. J.
Heat Fluid Flow, vol. 62, 93—103.

Abbott P. J., Jabour Z. J., (2011), “Vacuum technology considerations for mass
metrology”, J. Res. Natl. Inst. Stand. Technol., 116 (4), 689-702.

Polikarpov A. P., Graur L., (2014), “Unsteady rarefied gas flow through a slit”,
Vacuum, 101, 79-85.

Jousten K., Pantazis S., Buthig J., Model R., Wiiest M., Iwicki J., (2014), “A
standard to test the dynamics of vacuum gauges in the millisecond range”,
Vacuum, 100, 14-17.

82



[27]

[28]

[29]

[30]

[31]

[32]

[33]

[34]

[35]

[36]

[37]

[38]

[39]

[40]

Pantazis S., Valougeorgis D., (2013), “Rarefied gas flow through a cylindrical
tube due to a small pressure difference”, Eur. J. Mech. B/Fluids, 38, 114-127.

Varoutis S., Day C., Sharipov F., (2012), “Rarefied gas flow through channels
of finite length at various pressure ratios”, Vacuum, 86 (12), 1952—-1959.

Krantz A. T., (1996), “Analysis of an efficient algorithm for the hard-sphere
problem”, ACM Trans. Model. Comput. Simul., 6 (3), 185-209.

Paul G., (2007), “A Complexity O(1) priority queue for event driven molecular
dynamics simulations”, J. Comput. Phys., 221 (2), 615-625.

Einwohner T., Alder B. J., (1968), “Molecular dynamics. VI. Free-path
distributions and collision rates for hard-sphere and square-well molecules”, J.
Chem. Phys., 49 (4), 1458-1473.

Intelligence, and miscellaneous articles, (1799), Philos. Mag., 5 (18), 197-208.

Borgnakke C., Larsen P. S., (1975), “Statistical collision model for Monte
Carlo simulation of polyatomic gas mixture”, J. Comput. Phys., 18 (4), 405—
420.

Scott R., Allen M. P., Tildesley D. J., (1991), “Computer Simulation of
Liquids”, Math. Comput., 57 (195).

Lilley C. R., Macrossan M. N., (2003), “Methods for implementing the stream
boundary condition in DSMC computations”, Int. J. Numer. Methods Fluids, 42
(12), 1363-1371.

Tysanner M. W., Garcia A. L., (2005), “Non-equilibrium behaviour of
equilibrium reservoirs in molecular simulations”, Int. J. Numer. Methods
Fluids, 48, 1337—-1349.

Pérez A., Moriligo J. A., (2012), “Computational efficiency of the inflow
boundary conditions in DSMC simulation”, AIP Conference Proceedings, 1505
(1), 601-608.

Sengil N., Edis F. O., (2009), “Highly efficient volume generation reservoirs in
molecular simulations of gas flows”, J. Comput. Phys., 228 (12), 4303—4308.

Garcia A. L., Wagner W., (2006), “Generation of the Maxwellian inflow
distribution”, J. Comput. Phys., 217 (2), 693—708.

Fiemeyer A., Leca-Chetochine F., Thibert M., Louville Y., Mathey J., Cara M.,
(1975), “Congenital cardiopathies appearing during the neonatal period. The
view points of the cardiologist, the hemodynamics specialist, the surgeon, and
the anesthetist”, Ann. Anesthesiol. Fr., 16, 161-9.

83



[41]

[42]

[43]

[44]

[45]

[46]

[47]

[48]

[49]

[50]

[51]

[52]

[53]

[54]

Klinkenberg L. J., (1941), “The permeability of porous media to liquids and
gases”, Drilling and Production Practice, 1941, 200-213.

Florence F. A., Rushing J. A., Newsham K. E., Blasingame T. A., (2007),
“Improved permeability prediction relations for low-permeability sands”,
Society of Petroleum Engineers - Rocky Mountain Oil and Gas Technology
Symposium, 290-307.

Beskok A., Karniadakis G. E., (1999), “Report: A model for flows in channels,
pipes, and ducts at micro and nano scales”, Microscale Thermophys. Eng., 3
(1), 43-77.

Ho M. T. et al., (2019), “Pore-scale simulations of rarefied gas flows in ultra-
tight porous media”, Fuel, 249, 341-351.

Yu B., Cheng P., (2002), “A fractal permeability model for bi-dispersed porous
media”, Int. J. Heat Mass Transf., 45 (14), 2983-2993.

Kozeny J., (1927), “Uber Kapillare Leitung des Wassers im Boden
Stizungsberichte”, Acad. Sci. Vienna, Proc. Cl. 1, 136, 271-306.

Carman P. C., (1997), “Fluid flow through granular beds”, Chem. Eng. Res.
Des., 75, 32-48.

Chen X., Yao G., (2017), “An improved model for permeability estimation in
low permeable porous media based on fractal geometry and modified Hagen-
Poiseuille flow”, Fuel, 210, 748-757.

Wu J., Yu B., (2007), “A fractal resistance model for flow through porous
media”, Int. J. Heat Mass Transf., 50 (19-20), 3925-3932.

Ergun S., (1952), “Fluid flow through packed columns”, Chem. Eng. Prog., 48,
89-94.

Mostafavi M., Meghdadi Isfahani A. H., (2017), “A new formulation for
prediction of permeability of nano porous structures using lattice botzmann
method”, J. Appl. Fluid Mech., 10 (2), 639—649.

Koponen A. et al., (1998), “Permeability of Three-Dimensional Random Fiber
Webs”, Phys. Rev. Lett., 80 (4), 716-719.

Tomadakis M. M., Robertson T. J., (2005), “Viscous permeability of random
fiber structures: Comparison of electrical and diffusional estimates with
experimental and analytical results”, J. Compos. Mater., 39 (2), 163—188.

Davies C. N., (1952), “The Separation of Airborne Dust and Particles”,
Preedings of Institute of Mechanical Engineers.

84



[55]

[56]

[57]

[58]

[59]

[60]

[61]

[62]

[63]

[64]

[65]

[66]

[67]

Yang G., Weigand B., (2018), “Investigation of the Klinkenberg effect in a
micro/nanoporous medium by direct simulation Monte Carlo method”, Phys.
Rev. Fluids, 3 (4).

Bruggeman D. A. G., (1935), “Berechnung verschiedener physikalischer
Konstanten von heterogenen Substanzen. [. Dielektrizititskonstanten und
Leitfahigkeiten der Mischkorper aus isotropen Substanzen”, Ann. Phys., 416
(7), 636—664.

Tjaden B., Brett D. J. L., Shearing P. R., (2018), “Tortuosity in electrochemical
devices: a review of calculation approaches”, Int. Mater. Rev., 63 (2), 47-67.

Comiti J., Renaud M., (1989), “A new model for determining mean structure
parameters of fixed beds from pressure drop measurements: application to beds
packed with parallelepipedal particles”, Chem. Eng. Sci., 44 (7), 1539-1545.

Pisani L., (2011), “Simple Expression for the Tortuosity of Porous Media”,
Transp. Porous Media, 88 (2), 193-203.

Vallabh R., Banks-Lee P., Seyam A. F., (2010), “New approach for
determining tortuosity in fibrous Porous Media”, 5 (3).

Tomadakis M. M., Sotirchos S. V., (1993), “Ordinary, transition, and knudsen
regime diffusion in random capillary structures,” 48 (19), 3323-3333.

Shariati V., Ahmadian M. H., Roohi E., (2019), “Direct Simulation Monte
Carlo investigation of fluid characteristics and gas transport in porous
microchannels”, Sci. Rep., 9 (1), 17183.

Kalarakis A. N., Michalis V. K., Skouras E. D., Burganos V. N., (2012),
“Mesoscopic Simulation of Rarefied Flow in Narrow Channels and Porous
Media”, Transp. Porous Media, 94 (1), 385-398.

Guo Z., Zhao T. S., Shi Y., (2006), “Physical symmetry, spatial accuracy, and
relaxation time of the lattice Boltzmann equation for microgas flows”, J. Appl.
Phys., 99 (7).

Sutherland W., (1905), “ LXXV. A dynamical theory of diffusion for non-
electrolytes and the molecular mass of albumin”, London, Edinburgh, Dublin
Philos. Mag. J. Sci., 9 (54), 781-785.

Hadjiconstantinou N. G., (2003), “Comment on Cercignani’s second-order slip
coefficient”, Phys. Fluids, 15 (8), 2352-2354.

Cercignani C., Lampis M., Lorenzani S., (2004), “Variational approach to gas
flows in microchannels”, Phys. Fluids, 16 (9), 3426-3437.

85



[68]

[69]

[70]

[71]

[72]

[73]

[74]

[75]

[76]

[77]

[78]

[79]

[80]

Guo Z., Zheng C., Shi B., (2008), “Lattice Boltzmann equation with multiple
effective relaxation times for gaseous microscale flow”, Phys. Rev. E - Stat.
Nonlinear, Soft Matter Phys., 77 (3), 036707.

Dadzie S. K., Brenner H., (2012), “Predicting enhanced mass flow rates in gas
microchannels using nonkinetic models”, Phys. Rev. E - Stat. Nonlinear, Soft
Matter Phys., 86 (3), 036318.

Danielewski M., Wierzba B., (2010), “Thermodynamically consistent bi-
velocity mass transport phenomenology”, Acta Mater., 58 (20), 6717-6727.

Dongari N., Sharma A., Durst F., (2009), “Pressure-driven diffusive gas flows
in micro-channels: From the Knudsen to the continuum regimes”, Microfluid.
Nanofluidics, 6 (5), 679-692.

Kaviany M., (1966), “Principle of Heat Transfer in Porous Media”, Br. J.
Psychiatry, 112 (483), 211-212.

Knudsen M., (1909), “Die Gesetze der Molekularstromung und der inneren
Reibungsstromung der Gase durch Réhren”, Ann. Phys., 333 (1), 75-130.

Michalis V. K., Kalarakis A. N., Skouras E. D., Burganos V. N., (2010),
“Rarefaction effects on gas viscosity in the Knudsen transition regime”,
Microfluid. Nanofluidics, 9 (4-5), 847—-853.

Zalc J. M., Reyes S. C., Iglesia E., (2004), “The effects of diffusion mechanism
and void structure on transport rates and tortuosity factors in complex porous
structures”, Chem. Eng. Sci., 59 (14), 2947-2960.

Danilatos G. D., (2001), “Direct simulation Monte Carlo study of orifice flow”,
AIP Conference Proceedings, (585), 924-932.

Sharipov F., (2003), “Rarefied Gas Flow Through an Orifice at Finite Pressure
Ratio”, AIP Conference Proceedings, 1049 (2003), 663.

Sharipov F., (2004), “Numerical simulation of rarefied gas flow through a thin
orifice”, J. Fluid Mech., 518, 35-60.

Wang M., Li Z.,, (2004), “Simulations for gas flows in microgeometries using
the direct simulation Monte Carlo method”, Int. J. Heat Fluid Flow, 25 (6),
975-985.

Sharipov F., Strapasson J. L., (2014), “Ab initio simulation of rarefied gas flow
through a thin orifice”, Vacuum, 109, 246-252.

86



[81]

[82]

[83]

[84]

[85]

[86]

[87]

[88]

[89]

Graur 1. A., Polikarpov A. P., Sharipov F., (2012), “Numerical modelling of
rarefied gas flow through a slit at arbitrary pressure ratio based on the kinetic
equation”, Zeitschrift fur Angew. Math. und Phys., 63 (3), 503-520.

Rahmati A. R., Ehsani R., (2017), “Simulation of Micro-Channel and Micro-
Orifice Flow Using Lattice Boltzmann Method with Langmuir Slip Model”,
Nano Micro Scales, 5 (1), 1-8.

Misdanitis S., Pantazis S., Valougeorgis D., (2012), “Pressure driven rarefied
gas flow through a slit and an orifice”, Vacuum, 86 (11), 1701-1708.

Gimelshein S. F., Markelov G. N., Lilly T. C., Selden N. P., Ketsdever A. D.,
(2005), “Experimental and numerical modeling of rarefied gas flows through
orifices and short tubes”, AIP Conference Proceedings, 762, 437—443.

Lilly C. T., Gimelshein F. S., Ketsdever D. A., Markelov N. G., (2006),
“Measurements and computations of mass flow and momentum flux through
short tubes in rarefied gases”, Phys. Fluids, 18 (9).

Lindstrom J., Bejhed J., Nordstrom J., (2009), “Measurements and numerical
modelling of orifice flow in microchannels”, 41st AIAA Thermophysics
Conference, 2009-4098, 22-25 June.

Sharipov F., (2012), “Transient flow of rarefied gas through an orifice”, J. Vac.
Sci. Technol. A Vacuum, Surfaces, Film., 30 (2), 021602.

Ho M. T., Graur I, (2014), “Numerical study of unsteady rarefied gas flow
through an orifice”, Vacuum, 109, 253-265.

Sharipov F., Kozak D. V., (2011), “Rarefied gas flow through a thin slit at an
arbitrary pressure ratio”, Eur. J. Mech. B/Fluids, 30 (5), 543-549.

87



OZGECMIS

Bu tezin yazar1 10 Agustos 1983 tarihinde Istanbul’da dogdu. Ege Universitesi Fen
Fakiiltesi Astronomi ve Uzay Bilimleri lisans alanindan mezun olduktan sonra Meliksah
ve Erciyes Universitesi ortak Malzeme Bilimi ve Makine Miihendisligi Yiiksek lisansim
tamamladi. 2015 yilindan beri Istanbul Arel Universitesi Makine Programinda &gretim

gorevlisi olarak calismaktadir. Evli ve 1 ¢ocuk babasidir.

88



EKLER

Ek A: Tez Cahsmas1 Kapsaminda Yapilan Yaymlar

Koc M., Kandemir I., Akkaya V.R., (2021), “An Investigation of Transition Flow in
Porous Media by Event Driven Molecular Dynamics Simulation”, Journal of Applied
Fluid Mechanics”, 14 (1), 23-36.

Ek B: Gelistirilen C# fonksiyon kodlar:

Tablo B1.1: Kat1 kiirelerin tiretilip kiibik diizen ile kanal icine yerlestirilmesi.

private void CreatePorousMedia()

if (Setup.CubicArray)
{
var fn =$"solmol positions.txt";
var SW = new StreamWriter(fn, true);
SolidMolDia = Setup.SolMolIDia;
var _type =new MoleculeType("SM", 21, MoleculeType.AtomicTypeEnum.Monoatomic,
SolidMolDia, 1E100, 0, 0, 1);
if (Setup.Diffusion withDiffuseRef)
_type.AtomicType = MoleculeType. AtomicType Enum. Diatomic;
var id = Setup.NMolecules + Setup.NReserveMolecules;
Vector<double> vel =new DenseVector(3) {[0] =0.0,[1] =0.0,[2] =0.0};
Setup.Molecule Types.Add(_type);
int number = 0;
Pormolecules = new List<Molecule>();
var a = Setup.Amp;
var k = new int();
var | = new int();
var m = new int();
for (k = (int)(Setup.NCellDir[0] * Setup.PoreStart); k < (int)(Setup.NCellDir[0] * Setup.PoreEnd) + 1; k +=
a)

for 1=1;1<Setup.NCelDir[1]; 1+=a)

for (m = 1; m < Setup.NCelDir[2]; m +=a)
{

number+-+;
var sol molecule = new Molecule

ID=1id,
Type = _type,

89



Tablo B1.1: Devam.

Velocity = vel,
Time = 0.0,
EventTime = 0.0,
CollisionCount =0
1
for (int i=0; 1< 3; t+)
{
sol_molecule.Position[i] =0.5* (_cel3D[k, 1, m].MaxPos[i] + cel3D[k, 1,
m].MinPos[i]);

}

_cel3D[k, 1, m].Members.AddLast(sol molecule);

sol molecule.Owner = cel3D[k, L m];

SW.WriteLine(Convert. ToString(sol_molecule.Position[0] + " " +

sol molecule.Position[1] +" " + sol molecule.Position[2]).Replace(",", "."));
Pormolecules.Add(sol molecule);
id++;
}
J
}

SW.Write("Sol Mol Number: " 4+ number + " Porosity 1: " + (1.0 - (Math.PT *
Math.Pow(SolidMoIDia, 3.0)/ 6.0)/ (Math.Pow((_cells[0].MaxPos[0] - cells[0].MinPos[0]) *a, 3.0)))));

SW.Close();

return;

}

var IDler = new List<int>();
foreach (var cell in _cells.Where(cell => cell.UnitPos[0] >= (int)(Setup.NCellDir[0] *
Setup.PoreStart) && cell. UnitPos[0] <= (int)(Setup.NCellDir[0] * Setup.PoreEnd)))

IDler.Add(cell1d);

}

SolidMoIDia = Setup.SolMolDia;

Porosity = Setup.Porosity;

TotPorousVol = IDler.Count * Math.Pow((_cells[0].MaxPos[0] - cells[0].MinPos[0]), 3.0);

var OneMolVol = Math.PI * Math.Pow(SolidMoIDia, 3.0)/6.0;

NMol = (int)((1.0 - Porosity) * TotPorousVol / OneMolVol);

Pormolecules =new List<Molecule>();

var MolID = Setup.NMolecules + Setup.NReserveMolecules;

var molecules_left = DeepClone(NMol);

var sol mol type =new MoleculeType("SM", 21, MoleculeType. AtomicType Enum.Monoatomic,
SolidMolDia, 1E100, 0, 0, 1);

if (Setup.Diffusion withDiffuseRef)

sol mol type.AtomicType = MoleculeType.Atomic TypeEnum. Diatomic;

Vector<double> sol mol vel =new DenseVector(3) {[0] =0.0,[1] =0.0,[2] =0.0};

Setup.Molecule Types.Add(sol mol_type);

var fileName = $"solmol positions.txt";

var sw = new StreamWriter(fileName, true);
while (molecules_left > 0)

{

var sol molecule =new Molecule

{
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ID = MolID,
Type =sol mol type,
Velocity =sol mol vel,
Time = 0.0,
EventTime = 0.0,
CollisionCount =0
}i
var num =_rnd.Next(IDler.Count);
var _owner_id = IDler[num];
foreach (var _owner in _cells. Where(cell => cellld == _owner_id))

for (int i =0;1<3; t+)
{
sol molecule.Position[i] =0.5 * (_owner.MaxPos[i] + owner.MinPos[i]);

J

_owner.Members.AddLast(sol_molecule);

sol_molecule.Owner =_owner;

sw. WriteLine(Convert. ToString(sol_molecule.Position[0] + " " + sol molecule.Position[1] +" "
+ sol_molecule.Position[2]).Replace(",", "."));

}

IDler.Remove(_owner_id);
molecules_ left--;
Pormolecules. Add(sol_molecule);
MolID++;
}
sw.Write(" Kati_mol sayisi: "+ NMol),
sw.Close();

Tablo B1.2: Her snapshot i¢in hesaplamalarin yapildigi fonksiyon.

private void PorousMediaSnapshot()
{

var colliding molecule_count = new int[Setup.BinSize, 2];/carpisma sayma kismu

foreach (var col mol in col mol list)

{
int bin;
GetBinl D(0, col mol, out bin); /lyén,molekiil smifibin sayist
mt type index =0;

/ffor (int index =0; index < count; index++)

14

/I if (col_mol.Type == Setup.MoleculeTypes[index])
A

/! type_index = index;

/ break;

/A

I}
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if (col molType.Name =='"PM")

type_index = 1;
else if (col molType.Name =="SM")
type_index = 1;
else
type_index = 0;
colliding_ molecule_count[bin, type index]++;
}
mt sayac =0; // kitlenmis carpisma kontrolii
mt sayac 2 = 0;

mt bin ik =0; int bin_son = 0; int[] binler = new int[Setup.BinSize];
for (int bin = 0; bin < Setup.BinSize; bint+)

{
sayac += colliding molecule count[bin, 1];
}
if (sayac ==2000000 || sayac == 0)
{
col mol list.Clear();
Result. EventCount++;
return;
j

for (int bin = 0; bin < Setup.BinSize; bint+)

if (colliding molecule count[bin, 1]!=0)
binler[bin] = bin;
}

bin_ik = binler. Where(f => f> 0).Min();
bin_son = binler.Max();

for (int bin = bin_ikk; bin <bin_son + 1; bint++)
{

sayac_2 += colliding molecule count[bin, 0];

var fileName = $"{Setup.Name}-diffusion.txt";
var sw = new StreamWriter(fileName, true);
var NGas = new int[Setup.BinSize, 1]; /2D dizi[bin sayisika¢ tip molekil var?]
var NPor = new int[Setup.BinSize, 1];

foreach (var molecule in _molecules. Where(molecule => molecule.Owner != _reservoir &&
molecule. Type.Name !="SM"))
{ . .
mt i
nt t=0;

GetBinl D(0, molecule, out i); //yon,molekiil smifibin sayisi
/Ivar t = (Equals(molecule. Type, Setup.MoleculeTypes[0])) ?0:1;
for (int index = 0; index < Setup.MoleculeTypes.Count; index+t+)

if (Equals(molecule.Type, Setup.MoleculeTypes[index]))

t= index;
break;
}

}
NGas[i, t]++;
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MIH-======---——----——---sadece her snapshotta gbzenekli ortamdan gecen molekiillerin hizlarinin ortalamasi---

var VelTotl =0.0;
var VelTot2 =0.0;
var TotSpeed = 0.0;
var rms = 0.0;

int NGasCell =0;
int NGasMol =0;

foreach (var cell in _cells. Where(cell => cell.UnitPos[0] > (int)(Setup.NCellDir[0] *
Setup.PoreStart) && cell. UnitPos[0] < (int)(Setup.NCellDir[0] * Setup.PoreEnd)))

NGasCelk+;
foreach (var molecule in cel.Members.Where(mol => molType.Name !="SM"))

{
NGasMoh+;

VelTotl += molecule.Velocity[0];

VelTot2 += Math.Abs(molecule.Velocity[0]);

TotSpeed += molecule.Speed;

rms += Math.Sqrt((Math.Pow(molecule.Velocity[0], 2.0) + Math.Pow(molecule. Velocity[1],
2.0) + Math.Pow(molecule.Velocity[2], 2.0))/3.0);

¥
}
//kanal boyunca gozeneck molekiillerinin sayist
foreach (var molecule in _molecules. Where(mol =>mol.Type.Name =="SM" && molOwner !=
_reservorr))
{
nt i
GetBin1D(0, molecule, out i);
nt pt=0;

NPorfi, pt]++;
I e e e egit§ Ve QKIS DASINCI e mmmm e mmm e emm e ememmeee

var ncellin = 0;

var nmolin = 0;

var Pressureln = 0.0;

var nmolout = 0;

var ncellout =0;

var PressureOut = 0.0;

var _temp = new List<Cell>();
double temp in = 0.0;
double temp out = 0.0;

foreach (var cell in _cells. Where(cell => cell.UnitPos[0] < (int)(Setup.NCellDir[0] *
Setup.PoreStart)))
{

_temp.Add(cell);
neellint+;
foreach (var mol in cellMembers.Where(mol =>mol Type.Name !="SM"))
1
nmolint++;
}
}
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_temp_in = CellTemperature(_temp)[0];

Pressureln = (nmolin * temp in /(ncellin * Math.Pow((_cells[0].MaxPos[0] - cells[0].MinPos[0]),
3.0))) *(1.381e-23 * 300.0 / Math.Pow(0.5¢-10, 3.0));

_temp.Clear();

foreach (var cell in _cells. Where(cell => cell. UnitPos[0] > (int)(Setup.NCellDir[0] *
Setup.PoreEnd)))
{

_temp.Add(cell);
ncellout++;
foreach (var mol in cellMembers. Where(mol =>mol. Type.Name !="SM"))

{

nmolout++;
}

}

_temp_out = CellTemperature(_temp)[0];

PressureOut = (nmolout * _temp_out / (ncellout * Math.Pow((_cells[0].MaxPos[0] -
_cells[0].MinPos[0]), 3.0))) * (1.381e-23 *300.0 / Math.Pow(0.5¢e-10, 3.0));

_temp.Clear();

for (var t =0;t<1; t++)
{
sw.Write("Binlere gore gaz mol sayisi: ");
for (var i =0; i < Setup.BinSize; i++)
sw.Write(NGasl[i, t]+"");

}
var Nsolmol = 0;
for (var pt =0; pt < [; ptt+)

sw.Write("Binlere gore kati kiire sayisi: ");
for (var i =0; i < Setup.BinSize; i++)

{
sw.Write(NPor[i, pt] +"");
Nsolmol +=NPorfi, pt];
¥
}
for (int type = 0; type < 2; type++)
{
SW.Write(" Tip_" + type 4" u);
for (int bin = 0; bin < Setup.BinSize; bin++)

sw.Write("{0} ", colliding molecule count[bin, type]);
¥

var Hacim debisi =0.0; var dt_cik = 0.0; var tort = 0.0; var dt_gir = 0.0; double dt =0.0;
var AveSpeed = TotSpeed * Math.Sqrt(1.381e-23 * 300.0/ (0.001/ 6.02¢23)) / NGasMol;
UxAve = VelTotl * Math.Sqrt(1.381e-23 * 300.0 / (0.001 / 6.02¢23)) / NGasMol

if (sag_cik.Keys.Count > 1)

foreach (var sag cik in sag cik)
dt+= sag cik.Value - sol gi| sag cik.Key];
var dx = AveSpeed * dt/ sag cik.Keys.Count;
tort = dx / (Setup.BoxSize[0] * (Setup.PoreEnd - Setup.PoreStart) * 0.5¢-10);
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dt cik = sag cik.Values.Max() - sag cik.Values.Min();
Hacim debisi = sag cik.Keys.Count * (Math.PI * Math.Pow((0.5E-10 *

Setup.Molecule Types[0].Diameter), 3.0)/6.0)/ dt cik;

}

dt gir =sol gir.Values.Max() - (DifCount time /3.1585e13);

var sol gir farki = (sol gir.Keys.Count +ref sag cik sayisi) - ref sol gir sayisi;

var lenght = Setup.DiffusionFlag ? SolidMolDia : _cells[0].MaxPos[0] - _cells[0].MinPos[0];

var MFP_2 = -GetTransporCoefficients()[3];

var RMS = rms * Math.Sqrt(1.381e-23 * 300.0 /(0.001 / 6.02e23)) / NGasMol,

var GasSR = Math.Pow((NGasCell * Math.Pow((Setup.BoxSize[0] / Setup.NCelDir[0]), 3.0))/
NGasMol), 1.0/ 3.0) / Setup.Molecule Types[0].Diameter;

var Tort = TotSpeed / VelTot2;

var cells to temp = cells.FindAll(cell => cell. UnitPos[0] >= (int)(Setup.NCellDir[0] *
Setup.PoreStart) && cell. UnitPos[0] <= (int)(Setup.NCellDir[0] * Setup.PoreEnd));

var poreTemp = CellTemperature(cells to_temp)[0];

int SolParticlesNumber = Setup.DiffusionCubeFlag ? Ncube : Nsolmol;

double SolParticleSurfaceArea = Setup.DiffusionCubeFlag ? Math.Pow(lenght * 0.5e-10,2.0) * 6.0 :
Math.PI * Math.Pow(SolidMoIDia * 0.5E-10, 2);

var viscosity = (Result. MolTravelMol Wall * 0.5E-10/sayac) * top_mom / (AveSpeed *
SolParticlesNumber * SolParticleSurface Area * ((Result.GlobalTime - DifCount time) /3.1585¢13));

sw.WriteLine(" Mol Mol Carpisma_Sayisi: "+ sayac 2 +" Mol Wall Carpisma Sayisi: " +sayac
+ " Travel mol mol: "+ Result.MolTravelMol Mol * 0.5E-10+ " Travel wall mol: "+
Result. MolTravelMol Wall * 0.5E-10+ " Tort(nabovati): " + Tort + " Tort(sim): " + tort + "
ic_gec top_zam: "+ dt + " Hacim debisi(sim): "+ Hacim debisi + " MFP(simVolkan): " +MFP 2 +"
Rms Hiz: " +RMS + " Ort_Surat: "+ AveSpeed + " Viskozite(sim): "+ viscosity + " Toplam momentum:
"+ top_mom + " Gozenekli ort_mol sayisi: "+ NGasMol +" Giris_Basimci: "+ Pressureln + "
Cikis_Basinci: " +PressureOut + " Ort X hizi: "+ UxAve + " Giren_mol_sayisi ve zaman farki: "+
sol gir farki +""+dt gir +" Cikan mol sayisi ve zaman farki: "+ sag cik.Keys.Count +" "+ dt cik +
" Giristeki_mol sayisi: "+ nmolin + " Cikistaki mol sayisi: "+ nmolout +" Gaz SR _inPore: "+ GasSR +
" Gozenekli ortamda_sicaklik: "+ poreTemp * 300.0 + " giristeki sicaklik: "+ temp in * 300.0 +"
cikisteki sicaklik: "+ temp out * 300.0 +" Zaman: " + Result.GlobalTime /3.1585e13 + " Global Time: "
+ Result.GlobalTime + " Elapsed Time: "+ Stopwatch.ElapsedMilliseconds /1000.0);

sw.Close();

col mol list.Clear();

//Result.CollisionCount++;

if (sag_cik.Keys.Count > 1) sag_cik.Clear();

ref sol gir sayisi = sol gir.Keys.Count + ref sag cik sayisi;
DifCount time = Result.GlobalTime;

top_mom = 0.0;

Result. MolTravelMol Mol = 0.0;

Result. MolTravelMol Wall =0.0;

Tablo B1.3: Kat1 kiireler ile molekiillerin ¢arpigma sonrast hiz ve dogrultularim
hesaplayan fonksiyon.

private Vector<double> Fake Reflection(Event _Sevent)

{
if (Setup.Diffusion withDiffuseRef)/Diffuse ref
{
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var _mol = Sevent.Actor.Type.Name == "SM" ? Sevent.Target : Sevent.Actor;
var _smol = _Sevent.Actor.Type.Name !="SM" ? Sevent.Target : Sevent.Actor;
_mol.Move();

var _temp = Setup.Temperature * 1.0;
var cmp = Math.Sqrt(2.0 * _temp / _mol. Type.Mass);
Vector<double> tmp_vel = new DenseVector(3)
{
[0] =-cmp * rndRayleigh.Sample(),
[1]=cmp * rmdNormal.Sample(),
[2] =cmp * rmdNormalSample()
S

Vector<double> normal = new DenseVector(3)

[0]=-1.0,

[1]=0.0,

[2]=0.0
s

var new_normal =(_molPosition - smol.Position).Normalize(2);
Vector<double> cross_product = new DenseVector(3)
{
[0] = (new _normal[1] * normal2] - new normal[2] * normal[1]),
[1] =(mew_normal2] * normal[0] - new_normal[0] * normal[2]),
[2] = (new_normal[0] * normal[1] - new_normal[1] * normal[0])
|5
var angle = Math.Atan2(cross_product.Norm(2), new_normal DotProduct(normal));
cross_product = cross_product.Normalize(2);
Matrix<double> rot mat = DenseMatrix.O fArray(new double[3, 3]
{{//1.satrr
(1.0 - Math.Cos(angle)) * Math.Pow(cross_product[0], 2.0) + Math.Cos(angle),
(1.0 - Math.Cos(angle)) * cross_product[0] * cross product[1] - Math.Sin(angle) *
cross_product[2],
(1.0 - Math.Cos(angle)) * cross_product[0] * cross_product[2] +Math.Sin(angle) *
cross_product[1]
}s
{/12.satrr
(1.0 - Math.Cos(angle)) * cross_product[0] * cross_product[1] +Math.Sin(angle) *
cross_product[2],
(1.0 - Math.Cos(angle)) * Math.Pow(cross_product[1], 2.0) + Math.Cos(angle),
(1.0 - Math.Cos(angle)) * cross_product[1] * cross_product[2] - Math.Sin(angle) *
cross_product[0]
}s
{//3.satr
(1.0 - Math.Cos(angle)) * cross_product[0] * cross_product[2] - Math.Sin(angle) *
cross_product[1],
(1.0 - Math.Cos(angle)) * cross_product[1] * cross_product[2] +Math.Sin(angle) *
cross_product[0],
(1.0 - Math.Cos(angle)) * Math.Pow(cross_product[2], 2.0) + Math.Cos(angle)}
1
_mol.Velocity =rot mat * tmp_vel;
if (_molType.AtomicType !=MoleculeType.Atomic TypeEnum.Monoatomic)
AssignRotationalEnergy(_mol, _temp);
return _mol. Velocity;

else//specular ref

{
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var _mol = Sevent.Actor.Type.Name =="SM" ? Sevent.Target : Sevent.Actor;
var _smol = Sevent.Actor.Type.Name !="SM" ? Sevent.Target : Sevent.Actor;
_mol.Move();

var _temp = Setup.Temperature * 1.0;

var new_normal =(_molPosition - _smol.Position).Normalize(2);
var angle = Math.PI,

Matrix<double> rot_mat = DenseMatrix.O fArray(new double[3, 3]

{//1.satir
(1.0 - Math.Cos(angle)) * Math.Pow(new normal[0], 2.0) +Math.Cos(angle),
(1.0 - Math.Cos(angle)) * new normal[0] * new normal[l] - Math.Sin(angle) * new normal[2],
(1.0 - Math.Cos(angle)) * new normal[0] * new normal2] + Math.Sin(angle) * new normal[1]
}s
{/12.satr
(1.0 - Math.Cos(angle)) * new_normal[0] * new_normal[l] + Math.Sin(angle) *
new_normal[2],
(1.0 - Math.Cos(angle)) * Math.Pow(new_normal[1], 2.0) +Math.Cos(angle),
(1.0 - Math.Cos(angle)) * new normal[1] * new normal2] - Math.Sin(angle) * new normal[0]
}s
{//3.satrr
(1.0 - Math.Cos(angle)) * new normal[0] * new normal2] - Math.Sin(angle) * new normal[1],
(1.0 - Math.Cos(angle)) * new normal[1] * new normal[2] + Math.Sin(angle) *
new_normal[0],
(1.0 - Math.Cos(angle)) * Math.Pow(new_normal[2], 2.0) + Math.Cos(angle)
}
3
_mol.Velocity =rot mat * mol.Velocity;
_mol.Velocity *=-1.0;
if (_molType.AtomicType !=MoleculeType.Atomic TypeEnum.Monoatomic)
AssignRotationalEnergy(_mol, _temp);
return _mol Velocity;

}

Tablo B1.4: Yarik engelini olusturan duvarlarin kanal i¢ine yerlestirilmesi ve
yansima sartinin verilmesi.

private void CreateSlit() /M.K
{

var cellsize = cells[0]. MaxPos[0] - _cells[0].MinPos[0];

var startcell = (int)(Setup.NCellDir[0] * Setup.Loc_x);

var mincellpos = (startcell - 1) * cellsize;

var minmolpos = mincellpos -2 * cellsize;

var finishcell = (int)(Setup.NCellDir[0] * (Setup.Loc_x + Setup.OrificeL));

var maxcellpos = finishcell * cellsize;

var maxmolpos = maxcellpos + 2 * cellsize;

var tmp = new List<Molecule>(); //once kanaldaki biitiin molekiilleri temizle

foreach (var mol in _molecules.Where(m => m.Position[0] > minmolpos && m.Position[0] <
maxmolpos && m.Owner != _reservoir))

{
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mol.Owner.Members.Remove(mol);
molOwner = _reservoir;
_reservoir. Members. AddLast(mol);

}

if (Setup.Orificel. !=0.0) // orifisin L boyu varsa

foreach (var cell in _cells.Where(c =>¢.UnitPos[0] >= (int)(Setup.NCellDir[0] * Setup.Loc_x)
&& c¢.UnitPos[0] <= (int)(Setup.NCellDir[0] * (Setup.Loc_x + Setup.OrificeL))))
{

if (Setup.Loc_y ==0.0) //dipte bosluk varsa
{
if (cell.UnitPos[1] >= (int)(Setup.NCellDir[1] * Setup.OrificeH))

if (Setup.Diffusion withDiffuseRef)

cellld =-2;
if (Setup.Diffusion_withSpecularRef)
cellld =-1;
}
}
else if (Setup.Loc_y ==1.0) /lustte bosluk varsa

{
if (cellUnitPos[1] <= (int)(Setup.NCellDir[1] * (1.0 - Setup.OrificeH)))

if (Setup.Diffusion_withDiffuseRef)

cellld =-2;
if (Setup.Diffusion_withSpecularRef)
cellld =-1;

}

}
else if (cellLUnitPos[1] <= (int)(Setup.NCellDir[1] * (Setup.Loc_y - (Setup.OrificeH * 0.5))) ||
cell.UnitPos[1] >= (int)(Setup.NCellDir[1] * (Setup.Loc_y + (Setup.OrificeH * 0.5))))//arada bosluk varsa

if (Setup.Diffusion withDiffuseRef)

cellld =-2;
if (Setup.Diffusion withSpecularRef)
cellld =-1;
}
}

if (Setup.Orifice. == 0.0)//orifisin L boyu yoksa yani sifir kalinlkl1 ise
{

foreach (var cell in _cells. Where(c => ¢.UnitPos[0] == (int)(Setup.NCelDir[0] * Setup.Loc_x)))
{
cellMaxPos[0] = cell. MinPos[0];

foreach (var ¢ in _cells. Where(_¢ => c¢.UnitPos[0] ==cell. UnitPos[0] + 1))
c.MinPos[0] = cell MaxPos[0];
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if (Setup.Loc_y == 0.0)//dipte bosluk varsa
{
if (cell.UnitPos[1] >= (int)(Setup.NCellDir[1] * Setup.OrificeH))

if (Setup.Diffusion_withDiffuseRef)

cellld =-2;
if (Setup.Diffusion_withSpecularRef)
cellld =-1;

}
}
else if (Setup.Loc_y == 1.0)//tstte bosluk varsa

if (celLUnitPos[1] <= (int)(Setup.NCellDir[1] * (1.0 - Setup.OrificeH)))

if (Setup.Diffusion withDiffuseRef)

cellld =-2;
if (Setup.Diffusion_withSpecularRef)
cellld =-1;

}

}
else if (cellUnitPos[1] <= (int)(Setup.NCellDir[1] * (Setup.Loc_y - (Setup.OrificeH * 0.5))) ||
cellUnitPos[1] >= (int)(Setup.NCellDir[1] * (Setup.Loc_y + (Setup.OrificeH * 0.5))))//arada bosluk varsa

if (Setup.Diffusion withDiffuseRef)

cellld =-2;
if (Setup.Diffusion withSpecularRef)
cellld =-1;
}
}
H
}

Tablo B1.5: Hem poroz ortam hemde yarik i¢inden birim zamanda gegen
molekiillerin sayilmas.

private void CellCrossing(Event tEvent)

{

var mol = tEvent. Actor;
var oldCell = tEvent. Actor.Owner;
var newCell = oldCell. Adjacents[tEvent.Direction, tEvent.Side];

if (Setup.DiffusionCount)
SoldanveSagdan girencikan(newCell, mol); /M.K

oldCell.Members.Remove(mol);
newCell Members.Add Last(mol);
mol.Owner =newCell,
UpdateTime(tEvent. Actor);

}
private void SoldanveSagdan girencikan(Cell _newcel, Molecule mol) /M.K

if (Setup.OrificeFlag)
{
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if (_newcellUnitPos[0] == (int)(Setup.NCellDir[0] * (1.0 - Setup.OrificeL) * 0.5)
&&!Soldan_giren.Contains(_molID))
{
var fileName = $"{Setup.Name}-Soldan_giren.txt";
var sw = new StreamWriter(fileName, true);

Soldan_giren.AddLast(_mol.ID);
sw.WriteLine("Mol ID: "+ molID + " Zaman: " + Result.GlobalTime /3.1585¢13 + "
Soldan_girenler: " + Soldan_giren.Count());
sw.Close();
}
if (_newcellUnitPos[0] == (int)(Setup.NCellDir[0] * (((1.0 - Setup.OrificeL) * 0.5) +
Setup.Orificell)) && Soldan_giren.Contains(_molID))

var fileName = $"{Setup.Name}-Sagdan cikan.txt";
var sw = new StreamWriter(fileName, true);
Sagdan cikan.AddLast(_molID);
Soldan_giren.Remove(_molLID);
sw.WriteLine("Mol ID: "+ molID + " Zaman: " + Result.GlobalTime /3.1585¢13 +"
Sagdan cikanlar: "+ Sagdan_cikan.Count());
sw.Close();
}
return;
}
if (_newcellUnitPos[0] == (int)(Setup.NCellDir[0] * Setup.PoreStart) + 1)//soldan girenler
{
if (sol gir. Keys.Contains(_mol.ID))
sol girf molLID] = Result.GlobalTime /3.1585¢13;
else
sol gir.Add(_molID, Result.GlobalTime /3.1585¢13);

if (soldan_tekrar giren.Contains(_molID) && sol gir.Keys.Contains(_mol.ID))

soldan tekrar giren.Remove(_molID);
ref sag cik sayisit+;
¥

}
if (_newcellUnitPos[0] == (int)(Setup.NCellDir[0] * Setup.PoreEnd) + 1 &&
sol_gir.Keys.Contains(_mol.ID))//sagdan ¢ikanlar

if (sag_cik.Keys.Contains(_molID))

sag_cik[ molID] = Result.GlobalTime /3.1585¢13;
else
sag cik. Add(_molID, Result.GlobalTime /3.1585¢13);

soldan_tekrar giren.Add(_molID);
}
)

100



