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: Molekiil hiz vektorii
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: Hiz dagilim fonksiyonu

N~ A

0 : Maxwell hiz dagilim fonksiyonu

: Kuvvet vektora
: Fiziksel-temsilci molekiil orani

ij =

: Pertiirbasyon dagilim fonksiyonu
: Boltzmann sabiti (1.380658x107> JK ™)
: Is1 iletim katsayisi

: Knudsen sayisi

: Molekiil kiitlesi

: Azaltilmus kiitle

: Molekiil say1 yogunlugu
: Karakteristik uzunluk

: Hiicre boyutu

SN e

~
=

Ma : Mach sayis1

n : Molekiil say1 yogunlugu

N : Molekiil sayisi, 6rnekleme sayisi

N° : Molekiil say1 akisi

N : Ikili garpisma say1s1

N, : Hiicredeki molekiil say1s1

: Hiicredeki temsilci molekiil sayisi
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q : Enerji akisi

q : Is1 aki vektori

r : Konum

R : Gaz sabiti

R, : 0 ile 1 arasinda diizgiin dagilmis rasgele bir say1
: Yiizey alani

I : Yaymum etki kesiti yumusaklik katsayisi
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MIiKRO GAZ AKISLARININ DSMC (DOGRUDAN BENZETIM MONTE
CARLO) YONTEMI ILE COZUMLENMESI

OZET

Son 25 senedir ¢cok sayida MEMS (Mikro Elektriksel Mekanik Sistemler) aparati
gelistirilmistir. Bu MEMS aparatlar1 sadece mekanik sistemleri degil, ayn1 zamanda
cesitli akiglar1 da igerirler. Fakat bu akislar hakkindaki bilgimiz mekanik kisimlar
icin oldugu kadar fazla degildir. Bu aparatlarin boyutlar1 1 mm ile 1 mikron arasinda
degismektedir. MEMS aparatlarinda bulunan akislarin Knudsen sayilar1 (Kn)

yiiksek irtifa ucuslarinda rastlanan seyreltik gaz akiglarinda oldugu gibi yiiksektir.
Yiiksek Knudsen sayisi iceren ( Kn > 0.1) seyreltik gaz akislarinda, yetersiz molekiil

carpismalar1 nedeni ile akiskan yerel olarak 1s1l denge durumundan uzaklagsmaktadir.
Bu durumda gerilme tensoriiniin ve 1s1 aki vektoriiniin sirayla gaz akis hizi gradyeni
ve sicaklik gradyeni ile olan dogrusal iliskisi sona erdigi i¢in, biinye denklemlerinde
dogrusal iligkileri kullanan Euler veya Navier-Stokes gibi geleneksel siirekli ortam
denklemlerini kullanmak miimkiin olmamaktadir. Ek olarak mikro boyutlu akiglarda
akiskan yiizey alanimin akiskan hacmine orani ¢ok fazla artar ve bu nedenle yiizey
kuvvetleri hacim kuvvetlerine nazaran daha onemli duruma gelirler. Mikro gaz
akislarinda seyrelme etkilerine ek olarak sikisma ve viskoz sagilma (dissipation)
etkileri de 6nem kazanirlar. Diisiik Mach sayilarinda bile biiyiik sicaklik ve yogunluk
gradyenleri olusmaya baglar. Yapilan deneyler de gdstermistir ki mikro boyutlu gaz
akiglar1 genelde hidrodinamik modeller kullanilarak yapilan ¢éziimlemelerden daha
farkli davranmaktadirlar. Mikro gaz akiglarin1 incelemek ic¢in seyreltik gaz
akislarinda kullanilan yontemlere bagvurmak gerekmektedir.

Knudsen sayisinin yiiksek oldugu ( Kn > 0.1) seyreltik gaz akislarinda, Burnett gibi

yiiksek dereceden dogrusal olmayan biinye denklemleri iceren siirekli ortam
denklemleri  kullanilabilecegi  gibi  molekiiler  temelli  yontemler de
kullanilabilmektedir. Burnett denklemlerinin ¢6ziimii igerdikleri karmasik sinir
sartlar1 ve kararlilik problemleri nedeniyle ¢ok zordur. Bu nedenle kullanimlar
yayginlasamamigtir. Seyreltik gaz akislarinda daha ¢ok molekiiler yontemler
kullanilmaktadir. Molekiiler yontemlerin temelinde Boltzmann denklemi vardir.
Boltzmann denklemi matematiksel bir model olup analitik ve sayisal ¢oziimii ¢cok
zordur. Bu nedenle genelde basitlestirilerek ¢6ziimii yoluna gidilmeye
calisilmaktadir. Fiziksel temelli molekiiler yontemlerin en bilineni molekiiler
dinamik (MD) olup genelde ¢ok fazla sayida molekiilii takip etmeyi gerektirdigi igin,
akiskan incelemeleri ¢ok kiiciik hacimlerde ve sinirli zaman araliklart igin
yapilabilmektedir. Genelde sivilarin ve yogun gazlarin ¢dziimlenmesinde
kullanilmaktadir. Fiziksel temelli bir diger yontem ise dogrudan benzetim Monte
Carlo (DSMC) yontemidir. Molekiil hareket ve carpigsma sathalarinin birbirinden
ayriklastirildig: bu yontemde, tek bir DSMC molekiilii ¢ok sayida fiziksel molekiilii
temsil edebilmektedir.
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DSMC yontemi yiiksek irtifa uguslarinda ve mikro gaz akislarinda rastlanan seyreltik
gazlar1 ¢oziimlemek i¢in kullanilan, olasiliksal karakterli molekiiler bir yontemdir.
DSMC yontemi dort ana safthadan olusmaktadir. Bunlar molekiillerin akis alanm
icinde hareket ettikleri “hareket sathasi”, molekiillerin hiicre esashi olarak siraya
dizildikleri “siraya dizilme safhasi”, molekiillerin ¢arpismaya tabi tutulduklari
“carpigma sathas1” ve son olarak da molekiillerin mikroskobik bilgilerinden akisa ait
makroskobik degerlerin hesaplandig1 “makroskobik deger hesaplama” sathasidir.

DSMC yonteminde hesaplama zamanimi kisaltacak yeni tekniklere ihtiyag
duyulmaktadir. Bu ¢alismada oncelikle yontemin hesaplama verimini arttiracak yeni
katkilar {izerinde calisilmistir. ilk olarak yeni veri yapilari kullanilarak, DSMC
yonteminin dort ana sathasindan biri olan “siraya dizilme safhasi”na olan
gereksinime son verilmistir. Molekiillerin hiicre temelli siraya dizilmeleri iglemi
“hareket safhas1” icinde ayr1 bir safhaya gerek olmadan gerceklestirilmektedir. Ikinci
olarak mikro-liille gibi basit geometrilerde, gaz akislarinda koordinat doniisiimleri
kullanilmis ve molekiillerin hareket sathasi sonunda ihtiya¢ duyulan hiicre bilgisine
basit aritmetik islemler ile ulagsma olanag1 elde edilmistir. Boylelikle molekiillerin
hiicreden hiicreye takip edilmesine gerek kalmadigindan dolayr yontemin hesaplama
siiresi kisalmistir. Uciincii olarak daimi olmayan gaz akislarinin da incelenebilmesi
icin, gaz molekiilleri ve hareketli duvar arasinda momentum temelli bir ¢arpisma
modeli gelistirilmistir. Bu modelde molekiiller ve duvar zamanda ilerletilirken, her
molekiil-duvar carpigmasindan sonra hareketli duvarin konum ve hiz bilgileri
yeniden giincellenmistir. Once hangi molekiiliin duvara ¢arpacagini hesaplamak igin,
her seferinde tiim molekiillerin hareketli duvara carpma siirelerini hesaplayip, en kisa
siirede c¢arpacak molekiilii hareketli duvar ile carpistirmak ve bu islemi her
carpigsmadan sonra tekrarlamak yerine, hesaplama verimliligini arttirmak i¢in, DSMC
zaman adimi (At) belirli bir oranda kiigiiltiilmiis ve molekiillerin bu kii¢tiltilmiis

zaman adimi i¢inde birer birer duvara ¢carpmast modellenmistir. Son katki olarak da
DSMC yonteminde akim sinir kosullarinda en ¢ok kullanilan iki yontemden birisi
olan hacim molekiil iiretim rezervuar yontemi, yeni bir yaklagim kullanilarak hem
daha hizli ¢alisacak hale getirilmis hem de molekiil iiretim sayisinda yasanan sorun
giderilmistir.

Bu ¢alismada ayni1 zamanda daha sonra yapilacak caligmalara temel olusturacak yeni
bir DSMC c¢oziiclisii gelistirmek de amacglanmistir. Coziim siiresini kisaltmak ig¢in
DSMC c¢oziiciisiine birden ¢ok islemcinin paralel g¢alisabildigi yiiksek basariml
hesaplama (HPC) sistemlerinde de calisabilme yetenegi kazandirilmistir. DSMC
¢oziiclislinde 2- ve 3-boyutlu geometrileri de igerecek bolgelere ayirma teknigi (DD)
kullanilabilmektedir. Her bir alt bolgede farkli fiziksel temsilci molekiil oranlari
(Fy) kullanma imkani1 da mevcuttur. Bolgeler arasi bilgi aktarimi i¢in mesaj gegme

araylizii (MPI) kullanilmaktadir. DSMC c¢oziiciisiinde hesaplama siirati  ve
programlama kolaylig1 acisindan statik yiik dengeleme ydntemi ve yapisal aglar
kullanilmistir.

Yeni DSMC ¢oziiciisii 2- ve 3-boyutlu mikro-liilelere, 2-boyutlu mikro-kanallara, 1s1l
stirlinme problemine ve son olarak da daimi olmayan adyabatik piston problemine
uygulanmustir. Elde edilen neticeler literatiirden alinan sonuglar ile karsilastirilmis ve
benzer olduklar1 gorilmistiir.
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ANALYSIS OF MICRO GAS FLOWS WITH DSMC (DIRECT SIMULATION
MONTE CARLO) METHOD

SUMMARY

In the last 25 years a number of Micro Electro Mechanical System (MEMS) have
been developed. These MEMS devices include not only the mechanical systems but
also the fluids. Knowledge about these fluid flows in this scale is not as mature as the
mechanical properties of the MEMS. As their dimensions vary between 1 mm and 1
micron, gas flows related with the MEMS devices have high Knudsen numbers (Kn)

similar to rarefied gases of high atmosphere flights. Rarefied gas flows with high
Knudsen number (Kn > 0.1) depart from local thermal equilibrium because of the

inadequate molecule collisions. Consequently, the linear relations between not only
shear stress and velocity gradient but also heat conduction and temperature gradient
are lost. As a result continuum based Navier-Stokes and Euler equations cannot be
used because these equations use linear constitutive equations. Additionally, the ratio
of flow surface area to flow volume is dramatically increased in micro gas flow
conditions. Thus surface forces dominate the volume forces. As a direct consequence
of this, compressibility and viscous heating (dissipation) effects become more
important in micro gas flows in addition to rarefaction effects. Even in low Mach
numbers, large density and temperature gradients prevail. Experimental studies show
that micro scale gas flows behave differently from large scale ones, which is
generally studied with hydrodynamic models. In order to study micro gas flows,
rarefied gas analyzing methods should be used.

In rarefied gas flows with high Knudsen number (Kn >0.1), both continuum

equations with high order non-linear constitutive equations, like Burnett equations,
and molecular based methods can be used. Burnett equations are not used widely
because these equations are difficult to solve and have both stability and complicated
boundary condition problems. In rarefied gas flows, generally molecular methods are
preferred. Molecular methods are based on the Boltzmann equation, which is a
mathematical model and difficult to solve both analytically and numerically. Only its
simplified versions can be solved. Molecular dynamic (MD) is the best-known
physical molecular method. MD is generally used to analyze liquid and dense gas
flows. Because of the huge number of the molecules, only very small flow volumes
can be analyzed for very small time durations. Direct simulation Monte Carlo
(DSMC) is another physical molecular model. In this method molecule movements
and collisions are decoupled and one DSMC molecule represents many physical
molecules.

DSMC is a stochastic molecular method to analyze rarefied gas flows, like high
altitude and micro scale gas flows. DSMC consists of four main steps. The first step
is “molecule movement” step. In this step, molecules move inside the flow area. The
second step is “molecule indexing” step. Molecules are indexed based on their cell
information. The third step is “molecule collisions” step. Here molecules in the same
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cells undergo collisions with each other. The fourth step is “calculation of
macroscopic properties” step. In this step, using microscopic molecule information,
macroscopic values in each cell are calculated.

New techniques are needed in DSMC method to shorten the calculation time. In this
study primarily new techniques are worked on to accomplish this goal. Firstly, using
new data structures molecule indexing is realized implicitly in the “molecule
movement” step. Secondly, in simple geometries like micro-nozzles, molecule cell
information is calculated with simple arithmetic operations using generalized
coordinates. Consequently, molecules are not traced from cell to cell, and calculation
time is saved. Thirdly, to analyze unsteady gas flows with moving boundaries, a new
momentum based collision model between gas and moving wall is developed. In this
approach, molecules and wall are advanced in time and after each molecule-wall
collision the position and velocity of the wall is updated. Instead of calculating the
collision times of all the molecules with wall and realized the quickest one and repeat
this procedure after each molecule-wall collision is not very time efficient. Instead,
DSMC time step (A¢) is further divided smaller values and molecules hit the wall

one-by-one. Finally, volume generation molecule reservoir method which is one of
the two method used to generate molecules on the stream boundaries, is modified to
correct the molecule production rate with a high calculation efficiency.

In this study a new DSMC solver is also developed to be a base for the future works.
DSMC solver is capable of running on high performance calculation (HPC) systems
with multi processors working parallel. Using domain decomposition (DD) method,
gas flow area is divided into smaller sub-regions. Each sub-region can have different
physical-representative molecule ratios (F) ). Data transfers among sub-regions are

accomplished by message-passing interface (MPI) libraries. Structured meshes and
static load balancing is employed in this DSMC solver because of reliability and
speed issues.

New DSMC solver is applied to 2-D/3-D micro-nozzles, 2-D micro-channels,
thermal creep problems and finally unsteady adiabatic piston problem. Results are
compared with the literature and similar results are found.

New DSMC codes are applied to steady 2-D/3-D micro cold gas nozzles, 2-D micro
channels, 2-D thermal creep problems and finally unsteady 2-D adiabatic pistons
problem. Calculations are compared with the literature and similar results are found.
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1. GIRIS

Yar iletkenlerin iiretim tekniklerinde yasanan hizli gelismeler, iiretiminde benzer
tekniklerin kullanildigi mikron boyutlu aparatlarin iiretiminin de 6niinii agmustir. Son
25 senedir mikron boyutlarinda mekanik parga iiretim yetenegimizin artmasina
paralel olarak, bu yetenek kullanilarak iiretilen aparatlar biyoloji, tip, optik, havacilik
ve uzay, elektronik gibi bir ¢cok alanda genis bir kullanim yeri bulmuslardir (Ho ve
Tai, 1998). Ebatlar1 1 mm. ile 1 mikron arasinda degisen bu aparatlar MEMS (Mikro
Elektriksel Mekanik Sistemler) olarak adlandirilmaktadirlar (Gad-el-Hak, 2001).
MEMS aparatlart basing, sicaklik, kiitle akisi ve ses duyargalarn olarak
kullanilabildigi gibi, mikro-robot, mikro-isi-makineleri, mikro-isi-pompalar1 ve
mikro-itki-sistemleri gibi karmasik sistemlerden de olusabilmektedirler. MEMS
aparatlar1 sadece mekanik ve elektronik aksamlari degil, aynm1 zamanda cesitli
akiskanlar1 da igerirler. Akigkan iceren MEMS cihazlar1 arasinda mikro boyutlarda

imal edilen liileler, kanallar, valflar, yataklar ve tiirbo-makineler bulunmaktadir.

Mikro boyutlu aparatlarin icinde veya cevresinde olusan akislar, mikro akislar olarak
tanimlanmaktadir (Liou ve Fang, 2006). Mikro gaz akislarinda akis geometrisinden

hesaplanan karakteristik uzunluk (L), atmosferik sartlarda ortalama serbest yol (1)

Olcegine yaklasmaktadir. Bu durum atmosferin yiiksek kesimlerinde karsilagilan
seyreltik gaz akiglar1 ile bir benzerlik gostermektedir. Gazin seyrelmesi sonucunda,
gaz degerlerinin hesaplandigi yerel hacimlerde molekiil carpisma sayist azalir. Gaz
molekiillerinin ¢evresindeki molekiiller ile 6teleme sicakligr (7)) bakimindan 1sil
dengeye gelebilmesi i¢in 3-4 adet ¢arpismanin gerceklesmesine ihtiyac vardir (Reese
ve dig, 2003). Bu nedenle az sayida ger¢eklesen molekiil carpigsmalari sonucunda
yeteri kadar enerji ve momentum aktarimi yapilamaz ve akigkan yerel 1s1l denge
durumundan uzaklasir. Once smir kosullarinda hiz kaymalari ve sicaklik sigramalar
olusur. Gazin daha da seyrelmesi durumunda gerilme tensorii ile gazin akis hiz
gradyeni, 1s1 ak1 vektorii ile sicaklik gradyeni arasindaki dogrusal iligki sona erer. Bu
durumda Euler ve Navier-Stokes denklemlerinde kullanilan biinye denklemleri

gecerliliklerini yitirirler (Chapman ve Cowling, 1970). Bu nedenle mikro gaz



akislarinin analizi i¢in geleneksel silirekli ortam denklemleri yerine seyreltik gaz
akislarinda kullanilan hesaplama yontemlerinin kullanilmasina ihtiya¢ duyulmaktadir

(Liou ve Fang, 2006).

Mikro boyutlu akislarda, akiskan ylizey alaninin akigkan hacmine olan orani biiyiik
oranda artar. Bu nedenle yiizey kuvvetleri hacimsel kuvvetlere nazaran baskin hale
gelir ve akigkan beklenenden daha farkli 6zellikler gostermeye baslar. Deneylerden
elde edilen sonuglar da bize mikro boyutlardaki akiskan 6zelliklerinin biiyiik boyutlu
akiskanlardan farkli oldugunu sdylemektedir. Yapilan 6l¢iimler gostermistir ki uzun
mikro-kanal gaz akiglarinda basing gradyenleri sabit olmamakta ve aki debisi
geleneksel siirekli ortam yontemleri ile hesaplanandan daha fazla olmaktadir
(Karniadakis ve Beskok, 2002). Yine buna ek olarak mikro boyutlu yataklarda yiik
kapasitesi beklenenden az olmakta, mikro-motorlar ise beklenenden daha fazla akim
cekmektedirler (Beskok, 2001). Mikro boyutlu akislarda goriilen bu farkliliklar gaz
ve sivi i¢in degisik nedenlere dayanmaktadir. Gaz akislarinda seyreltiklik, viskoz
1sinma, sikistirilabilirlik ve 1s1l siirlinme etkileri gdzlenirken, sivilarda islanma,
ylizeye tutunma, ve elektro-kinetik etkiler goriiliir. Dolayist ile MEMS aparatlarinin
dogru olarak tasarlanabilmeleri i¢in deneylerle uyumlu sonuglar veren, yeni akigkan

¢Oziimleme yontemlerine ihtiya¢ duyulmaktadir.

1.1 Mikro Akis Coziim Yontemleri

Mikro akiglarin modellenmesinde baslica iki farkli yontem vardir. Birinci yontemde
siirekli ortam kabuliinden yola ¢ikilarak gelistirilen matematiksel modeller
kullanilmaktadir. Siirekli ortam modelinde akiskanin her konumunda ve zamanda bir

yogunluk (p), basing (p), sicaklik (7)) ve hiz bilesenleri (U,V,W) tarif

edilmektedir. Bu makro 6zellikleri hesaplamak i¢in kiitle, momentum ve enerjinin
korunumunu temel alan dogrusal olmayan kismi diferansiyel denklemler
kullanilmaktadir. Bu denklemlerle ¢6ziim yapabilmek i¢in, bilinmeyen Ozellik
sayisinin denklem sayisina esitlenmesine ihtiya¢ vardir. Bu amagcla siirekli ortam
denklemlerinde biinye denklemleri kullanilmaktadir. Biinye denklemlerinde bazi
makro degerler, diger makro degerler veya onlarin tiirevleri cinsinden ifade
edilmektedirler. Biinye denklemleri sayesinde bilinmeyen makro deger sayisi
denklem sayisina esitlenmekte, baska bir deyisle denklem sistemi kapanmaktadir. Bu

stirekli ortam denklemleri kullanilan blinye denklemlerine gore Euler, Navier-Stokes



veya Burnett denklemleri olarak adlandiriimaktadirlar. Tkinci bir segenek ise akiskani
olusturan molekiilleri esas alan molekiiler dinamik (MD), dogrudan benzetim Monte
Carlo (DSMC) gibi fiziksel modeller ile matematiksel bir model olan Boltzmann

denklemini kullanmaktir.

Stirekli ortam modelleri matematiksel olarak daha kolay anlasilir olup, ¢esitli analitik
ve sayisal yontemler kullanilarak, molekiiler modellere nazaran daha kisa siirede
coziilebilirler. Bu nedenle akisin yerel 1s1l denge konumunda veya yakin oldugu
durumlarda, akigkan ¢oziimlemeleri i¢in miimkiin oldugu kadar Euler veya Navier-
Stokes gibi dogrusal biinye denklemleri i¢eren siirekli ortam modellerini kullanmak
gerekir. Seyreltikligin artmasi ile birlikte dnce duvarlarda kayma hizlar1 ve sicaklik
sigramasi olusur. Siirekli ortam denklemlerinde bu etkilerin géz oniine alinmasi ve
siir sartlarinda gereken diizeltmelerin yapilmasi gerekmektedir. Seyreltikligin daha
da yiikselmesi durumunda ise ya Burnett denklemlerinde oldugu gibi yiiksek
dereceden dogrusal olmayan biinye denklemlerinin kullanilmasi ya da molekiiler

modellere yonelinmesi gerekmektedir.

Gaz akiglarinda seyreltikligin  Olciisii  boyutsuz Knudsen sayisi (Kn) ile

belirlenmektedir. Knudsen sayisi,
A

Kn=— |, 1.1
7 (1.1)

bagintisi ile verilmekte olup, bu bagintida yer alan A degeri molekiillerin birbirleri
ile carpismak icin kat ettikleri uzakligin ortalamasi olup ortalama serbest yol olarak
tanimlanmaktadir. L degeri ise akisin karakteristik boyutunu ifade eder. L degerinin
akis geometrisinin biitiinliinden tek bir deger olarak alinmasi yerine, akisa ait yerel

makroskobik degerlerin ve bu degerlere ait diisiimlerin (gradyenlerin) oranindan

asagidaki baginti,
P
L= , 1.2
\dp ! dy| a2

kullanilarak elde edilmesi daha dogru bir yaklasim olarak degerlendirilmektedir

(Bird, 1994). Burada p yogunluk, y ise uzakliktir.

Denklem (1.1)’den goriilecegi lizere L kiiciildiikce veya A biiyiidiikge Knudsen

sayisi biylir. Gazin yogunlugu (p) veya gazin molekiil say1 yogunlugu (n)



azaldikca, gaz molekiilleri birbirinden uzaklasir ve birbirleri ile ¢carpismak i¢in daha
uzun yol kat ederler. Bu nedenle ortalama serbest yol ile gaz yogunlugu arasinda ters
bir oranti (A ~n"') mevcuttur. 4 degerinin biiyiimesi gaz yogunlugunun azaldig
anlamma gelmektedir. Mikro gaz akislarinda ise karakteristik boyut ¢ok kiigiik
degerler almaktadir. Bu nedenlerden dolay1 yiiksek Knudsen sayilari iceren seyreltik
gaz akislarina genelde, karakteristik boyutun kii¢iik oldugu mikro akis ortamlarinda

veya gaz yogunlugunun diistik oldugu yiiksek irtifali uguslarda rastlanmaktadir.

Farkli Knudsen sayilarina gore simiflandirilan akis bolgeleri Cizelge 1.1°de
verilmektedir. Knudsen sayisinin sifira yakin oldugu durumlarda siirekli ortam
modellerinde viskozite (x) ve 1s1 iletim katsayis1 (k) terimleri ihmal edilir
(u=0,k=0) ve Navier-Stokes denklemleri siirtiinmesiz Euler denklemlerine
doniisiir. Bu durumda akis makroskobik agidan esentropili, mikroskobik acidan ise
yerel 1s1l dengededir. Kn < 0.01 bolgesinde Navier-Stokes denklemleri kayma hizsiz
siir kosullari ile kullanilabilmektedir. Kayma hizli akis bolgesi olan 0.01 < Kn < 0.1
araliginda Navier-Stokes denklemleri hala gegerli olmakla birlikte, sinir kosullarinda
hiz kaymasi ve sicaklik sigramasi diizeltmeleri yapilmasina ihtiya¢ duyulur. Gegis

bolgesinde (0.1< Kn <10) yiiksek dereceden biinye denklemleri iceren Burnett

denklemlerini veya molekiiler modelleri kullanmak miimkiindiir. Burnett
denklemleri son derece karmasik olup, hem igerdikleri kararlilik problemleri hem de
sorunlu smir kosullart nedeni ile ¢oziilmeleri son derece giictiir (Shen, 2005).
Molekiil ¢arpismalarinin  olmadigi varsayilan serbest-molekiill bolgesinde ise

molekiiler yontemler kullanilmaktadir.

Cizelge 1.1 : Farkli Knudsen sayilarina gore akis bolgeleri.

Kn <0.01 Kayma Hizsi1z Akis Bolgesi

0.01<Kn <0.1 Kayma Hizli Akis Bolgesi

0.1<Kn<10 Gecis Bolgesi

Kn>10 Serbest-Molekiil Bolgesi




1.1.1 Siirekli ortam modelleri

Siirekli ortam modellerinde akisa ait kiitle, momentum ve enerji uzayin ve zamanin
her noktasinda kismi diferansiyel denklemler ile tarif edilmektedir. Asagida viskoz

akis icin diferansiyel denklemler verilmistir:

Dp ou,
Ly p—L=0, 1.3
Dt p@xi (1-3)
— = , 1.4
p( Dt j ox, 0Ox; 49
De ou, 0q, ou,
— |=- -7, —. 1.5
p(Dtj p@xi ox, " ox, (13)

Siireklilik denklemi (1.3), momentum denklemi (1.4), enerji denklemi (1.5) ile

verilmektedir. Burada u hizi, e i¢ enerjiyi, 7 sicaklifi, ¢+ zamani, x mesafeyi, p
basinci, o yogunlugu, 7, viskoz gerilim tensoriinii, g ise 1s1 aki vektorini
belirtmektedir.

Kn — 0 kosullarinda mikroskobik acgidan akis yerel olarak 1si1l dengededir. Bu

durum makroskobik agidan esentropili akisa karsilik gelmektedir. Bu kosullarda

stirekli ortam denklemlerinde 7, =0 ve g, =0 alinir ve siirtlinmesiz akisa karsilik
gelen Euler denklemleri kullanilir. Euler denklemlerini kapamak icin sadece,
asagidaki ek bagintilara ihtiya¢ duyulmaktadir:

de=c, dT, (1.6)

p=pRT. (1.7)

Yukaridaki denklemlerde ¢, sabit hacimde ozgiil 151, R ise gaz sabitidir. Sinir

kosullarinda hiz ve sicaklik diizeltmesine gerek yoktur. Kn sayist arttikca akis
mikroskobik olarak yerel 1s11 denge durumundan uzaklasmaya baglar ve bu durum
makroskobik olarak siirtinmeli akisa karsilik gelir. Artik siirekli ortam
denklemlerinde yer alan viskoz gerilme tensorii ve 1s1 aki vektorii hesaba katilmak

durumundadir.

Kn <0.01 bolgesinde korunum denklemlerinde yer alan viskoz gerilme tensorii ve

151 aki vektorii, denklemlerin kapanabilmesi i¢in akis hiz1 gradyenlerine ve sicaklik



gradyenlerine dogrusal olarak iliskilendirilir. Bu terimlerin ilave edilmesi ile olusan
surekli ortam denklemleri Navier-Stokes denklemleri olarak adlandirilir. Bu ilave

denklemlere ise biinye denklemleri adi verilir. Bu bilinye denklemleri asagida

verilmistir:
Ou, Ou; ou,
T.o=u| ——+ +6 . A——, 1.8
Y ﬂ(@xj ox, J 7 ox, (1.8)
q= —k:;TT. (1.9)

i ve A ise sirast ile birincil viskozite ve ikincil viskozite katsayilarini, &

Kronecker tensorini (0 =1(i=j),0=0(#j)), k ise 1s1 iletim katsayisini

gostermektedir. Stokes Hipotezi ile ¢z ve A katsayilari,
2
/'L+§y=0, (1.10)

bagintisinda oldugu gibi iliskilendirilmistir. Yine bu bolgede sinir kosullarinda hiz ve

sicaklik diizeltmesi yapilmasina gerek bulunmamaktadir.

0.01 < Kn < 0.1 bolgesinde artik gaz ile duvar arasinda bir hiz ve sicaklik farki
olusmaya baslar. Bunun nedeni gazin seyreltik hale gelmesi ve smir ile gaz
molekiilleri arasinda artik yeteri kadar molekiil ¢arpismasinin olmamasidir. Bu
nedenle molekiillerin ¢arpmasi ile saglanan momentum ve enerji aktarimlar1 artik
yeteri kadar hizl1 yapilamaz ve sinir yakininda gaz akisi ile sinir arasinda bir hiz ve
sicaklik farki olusmaya baslar. Bu nedenle 0.01 < Kn < 0.1 araliginda Navier-Stokes
denklemlerinin sinir kosullarinda bir diizeltme yapilmasina ihtiya¢ vardir.

Essicaklikli duvar kosullarinda Maxwell (1879) tarafindan 6nerilen bu kayma hizi,

uq—uw=2_—"z(a—“j , (1.11)
’ o on),

bagintisi ile ifade edilmektedir . u, ve u, sirasi ile kayma hizin1 ve duvar hizini,

(Z—uj duvar yakininda duvara teget gaz akis hizinin duvara dik yondeki gradyenini
n

ifade eder. o degeri ise tegetsel momentum barinma katsayist (TMAC) olup, degeri

hareket etmeyen duvar i¢in agagidaki bagintidan hesaplanmaktadir:



o=—t—"r, (1.12)

Yukarida yer alan bagintida 7, ve 7, sirast ile molekiillerin duvara ¢arpmadan
onceki ve carptiktan sonraki momentum aki degerlerini ifade etmektedirler. Eger
duvardan yansiyan molekiillerin duvara teget momentum aki degerleri ile duvara

carpmadan Onceki duvara teget momentum degerleri aym ise (7, =7,), c=0

degerini alir. Eger duvardan yansiyan molekiillerin duvara teget momentum akisinin

toplam degeri 7, =0 olursa, o =1 degerini alir.

Kayma hiz1 sadece duvara teget akis hizinin duvara dik gradyeninden degil, duvar
boyunca olusan sicaklik gradyeninden de kaynaklanabilmektedir. Bu ilave kayma
hizi “is1l sliriinme” olarak ifade edilir. Bu iligki Von Smoluchowski (1898)

tarafindan,

u—u, =22T 3 M (G—Tj (1.13)
‘ o on 4 pT,\0s),

bagintisi ile verilmistir. Burada g birincil viskozite katsayisi, A ortalama serbest

yol, p yogunluk, 7, gaz sicakhgidir. [Z—Tj ise duvar boyunca olusan sicaklik
s w

gradyenini belirtir. Bagint1 yogunlugun tersi ile orantili oldugundan, 1s1l siiriinme gaz
seyreldik¢e daha fazla 6nem kazanmaktadir. Ayni ifadeler duvar ile duvara yakin gaz

sicakliklari arasindaki fark (=7, —T,,) i¢in de gegerlidir. Bu sicaklik farki asagidaki,

roor, =224 27 AL (1.14)
* a [(y+D P\ ),

bagintis1 ile ifade edilmektedir (Gad-el-Hak, 2001). Yukarida Pr Prandtl sayisi

c
[: pk/JJ olup, y 0ozgil 1s1 oranidir. ¢, sabit basingta 6zgil 1s1y1, 4 viskozite

katsayisini, k ise 1s1 iletim katsayisini ifade etmektedir. « 1s1l barinma katsayisi ise

asagida verilmistir:

a=93"9- (1.15)

qi - qw



Yukaridaki ifadelerde i duvara c¢arpan molekiilleri, » duvardan yansiyan

molekiilleri, w duvari, ¢ ise enerji akisim1 belirtmektedir. Duvardan yanstyan
molekiiller duvara ¢arpmadan dnceki enerjilerini koruduklar: takdirde (qi =q, ), 151l

barmma katsayis1 o =0 olur. Eger duvara carpan molekiiller tamamen duvarin

sicakligim rneklerse (g, = ¢,,) 1s1] barmma katsayis1 & =1 olur.

0.1< Kn <10 bolgesinde ise gaz akisi artik gecis bolgesinde yer almakta olup, bu
sartlar altinda stirekli ortam denklemlerine ikinci veya daha ytiksek dereceden kayma
hiz1 ve sicaklik sicramasi sinir kosullarinin uygulanmasi gerekmektedir. Yiksek
dereceden smir kosullar1 kullanilsa bile Navier-Stokes denklemlerine ait biinye
denklemleri gegerliliklerini yitirdikleri i¢in Navier-Stokes denklemleri bu gecis
bolgesinde kullanilmazlar. Navier-Stokes denklemleri ile ilgili bir diger problem de

Stokes hipotezinden kaynaklanmaktadir. Gaz akist 1si1l dengeden uzaklastikga

A+ % 4 toplamu artik sifir olmaz (Gad-El-Hak, 1995). Bu bolgede yiiksek dereceden

biinye denklemleri iceren Burnett denklemleri kullanilmalidir (Burnett, 1935).

Burnett denklemlerinde kullanilan biinye denklemleri asagida verilmektedir:

2 A 1 AL 8 ) A
T_K,u Ouy Ou; +K2’u— 0 1op ou M(,_zﬁuiauk N
p Ox; Ox; P ax pox; Ox; Ox,  Ox, Ox,
2 A2 2
3,u_ 8T+K4 7, 8_p8TJr ,1128T8T+ au auk+ (1.16)
pT 0x,0x; p pT ox; ox, pT Ox; Ox, p axk Oox;
G
P TN P T
ox; 8xi ox,
2 Ou, ou . ou .
—ka—T 0, al ia—T+H 20 i Yl or +
Oox, pT ox; ox, pT 3 ax Ox; Ox, Ox;
(1.17)

pp@x p8x pT&x 8x.

l

2 2 2 a )

Yukarda yer alan bagintilarda kullanilan sabitler, kati kiire molekiiller ig¢in

hesaplanmis olup, asagida yer almaktadir.
K, =4.056, K,=2.028, K,=2418, K,=0.681, K,=0.219,

K,=7424, 6,=11.644, 0,=-5822, 6,=-3.090, 6, =2.418, (1.18)
0, =25.157



Ikinci dereceden diizeltmeleri de iceren kayma hizlari ile ilgili calismalar
Karniadakis ve Beskok (2002) tarafindan yapilmis olup, kayma hizin1 boyutsuz

olarak veren baginti,

US—UW=2_0”{ An [aU”, (1.19)

o 1-bKn\ on

v

ile verilmektedir. Bu kayma hiz1 ikinci dereceden diizeltmeleri de icerdigi igin

Kn > 0.1 bolgesinde kullanilabilmektedir. Burada b genel kayma katsayisi olup,

)
p=L|NO)o | (1.20)

2 w,

N

kayma olmayan ¢éziimde ¢evrinti akisinin, duvar ¢evrintisine oranidir.
1.1.2 Molekiiler modeller

1.1.2.1 Molekiiler dinamik yontem

Molekiiler modellerde siirekli ortam modellerinin tersine, akiskanin bir veya daha
fazla atomun bir araya gelmesinden olusan ¢ok sayida molekiillerden olustugu
goriilmektedir. Molekiiler modellerde amag, incelenecek bolgede yer alan
molekiillerin konum ve hiz bilgilerinin zamanda degisimini takip etmek ve bu surette
mikroskobik bilgilerden basing, sicaklik, akis hizi ve yogunluk gibi daha kolay
anlasilir makroskobik degerlerin elde edilmesidir. Molekiiler modeller molekiiler
dinamik (MD) gibi belirlenimsel (deterministik) veya dogrudan benzetim Monte
Carlo (DSMC) gibi olasiliksal (stokastik) yaklagimli olabilir. Molekiiler modellerin
sadece MD ve DSMC gibi fiziksel modeller oldugu diisiiniilmemelidir. Boltzmann

denklemi molekiiler temelli matematiksel bir modeldir.

Molekiiler dinamik molekiiller aras1 mesafelerin biiylik oldugu seyreltik gaz akislari
icin verimli bir hesaplama yontemi degildir. Daha ¢ok 100 nm ’den daha kiiclik
boyutlardaki sivi ve yogun gazlarin, bir ka¢ nano saniyelik hesaplamalarinda
kullanilmaktadir (Karniadakis ve Beskok, 2002). En giincel MD uygulamalarindan
birisi de karbon nano tiiplerin akiskan-1s1 davraniglarinin incelenmesidir. Bu modelde
molekiiller 6nce galisilacak boyut sayisina uygun olarak iki veya ti¢ boyutlu orgiilere

konumlandirilirlar. Hizlar1 ise belirlenen baglangi¢ sicaklifina uygun olarak Maxwell



hiz dagilimindan hesaplanir. ikinci asamada molekiiller arasi potansiyel enerji
fonksiyonu belirlenir ve molekiiller birbirleri ile seg¢ilen bu potansiyel enerji modeli

uyarinca etkilesirler. Asagida verilen Lennard-Jones 6-12 potansiyel modeli,

V(r)=4«{(g_ —(gj_ ] (1.21)

deneyler ile uyum gosterdigi i¢in en ¢ok kullanilan modellerden birisidir. Burada
farkli akigkanlar icin farkli degerler iceren ¢ ve O degerleri sirasi ile potansiyel
kuyu degeri ile karakteristik uzakliktir. Molekiiller arasi uzaklik 6 oldugunda
potansiyel isaret degistirir. & degeri ise potansiyel enerjinin alabilecegi en kiiclik
degeri ifade eder. r degiskeni ise molekiiller arasindaki uzakligi verir. Bu
denklemde ikinci terim kisa mesafeli itme kuvvetini olusturur. Boylece molekiiller
birbiri iizerine diismezler. ilk terim ise uzak mesafelerde etkili olan molekiiller arasi
cekme kuvvetini belirtir. Sivi argon icin boyutsuz Lennard-Jones potansiyeli

V(r)/4 & Sekil 1.1°de sunulmustur.

03 T T T T T T T
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Sekil 1.1 : Siv1 argon i¢in Lennard-Jones potansiyel enerjisi.
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Ucgiincii asamada, molekiiller iizerlerindeki hiz ve Lennard-Jones potansiyelinin
olusturdugu kuvvet alanmin etkisi altinda hareket ederler. Hareketleri Newton’un
ilkeleri uyarinca olup, birbirleri veya duvar molekiilleri ile carpisarak yollarina
devam ederler. Bir molekiiliin izleyecegi yoriinge tiim diger molekiillere bagli oldugu
icin N adet molekiil igin yaklasik N> kadar hesaplama gerektirir. Hesaplama
yiikiinii oldukga arttiran bu sorunu gidermek i¢in belirli bir uzakliktan sonra (6rnegin

r,=2.50) potansiyel enerjinin etkisi sifirlanmakta ve sadece birbirine 7,
uzakligindan daha yakin olan molekiillerin birbiri ile etkilesecegi kabul edilmektedir.
Boylece etkilesime giren molekiil sayist azaltilarak hesaplama siiresinin kisaltilmasi
amaglanmstir.

1.1.2.2 Boltzmann denklemi ve ¢oziim yontemleri

Boltzmann denklemi hiz dagilim fonksiyonunun (/) zamanda degisimini vermekte

olup,
of  of _of (e
5+c.§+F.§=L£(f £ =f fi)e, oadde, , (1.22)

bagintis1 ile verilmektedir (Boltzmann, 1872). Burada ¢ molekiil siiratini, r
konumu, F dis kuvveti, ¢, carpisan iki molekiil arasindaki bagil hizi, o etki
kesitini, Q aciy1 ifade etmektedir. Boltzmann denkleminin sol tarafinda yer alan ilk
terim hiz dagilim fonksiyonunun zamana bagli olarak degisme hizini, ikinci terim
molekiillerin hizlar1 nedeni ile konum degisikligini, ticlincii terim ise dis kuvvet
nedeni ile molekiil hiz degisikliklerini ifade eder. Denklemin sag tarafinda ise
carpisma terimi yer alir. Carpisma teriminde ayni konumdaki ¢ ve ¢, gibi farkl
siiratlere sahip molekiillerin ¢arpismasi formiile edilmektedir. Bu hizlara sahip
molekiiller carpistiklart zaman bir momentum ve enerji aktarimi olusur. Bu nedenle

carpisan molekiillerin hizlari, ¢arpigmadan sonra ¢ ve ¢, degerlerini alir. Bu

hizlara sahip molekiillerin hiz dagilim fonksiyonlari ise sirastile f, f,, f~ ve f,
olarak ifade edilmektedir. Ikili carpisma kisitlamasi1 Boltzmann denklemindeki ilk
kabuldiir. Molekiiler kaos ise ikinci kabuldiir. Molekiiler kaos ile molekiillerin hiz ve
konumlar1 arasinda bir iliski bulunmadig1 ve hiz dagilim fonksiyonlarinin birbiri

tizerinde bir etkisi olmadigi anlatilmaktadir (Bird, 1994).
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Hiz dagilim fonksiyonu f(x,¢,), ¢ zamaninda, X+ dx konumunda, ¢+dc hizinda
kac tane molekiil oldugunu hesaplamakta kullanilir. Eger Boltzmann denklemini
kullanarak f hiz dagilim fonksiyonu hesaplanabiliyorsa, asagidaki denklemleri

kullanarak bu gaza ait makroskobik degerleri hesaplamak miimkiindiir (Karniadakis

ve Beskok, 2002):

p(x,t)=m j f(x,e,t)dc, (1.23)

Uxn="[ef(xende, (1.24)
P

T(x0)= :“kg [e? fxende. (1.25)

Bu denklemlerde x konumu, p yogunlugu, m molekiil kiitlesini, U gaz akis hizini,
¢ molekiil hizini, 7' sicakligi, » molekiil say1 yogunlugunu, &k, Boltzmann sabitini,

¢' ise 1s1l huz vektoriinii (= ¢ — U) gosterir.

Her ne kadar Boltzmann denkleminde sadece bir tane bagimli degisken olan f hiz

dagilim fonksiyonu yer almis olsa bile, hiz dagilim fonksiyonun kendisi 3 boyutlu bir
ortamda ii¢ tanesi konum, ii¢ tanesi hiz ve bir tanesi zaman olmak iizere yedi adet
bagimsiz degiskene baglidir. Boltzmann denkleminin sag tarafinda yer alan ¢arpisma
terimi denklemin ¢éziimil i¢in bir engel teskil eder. Analitik ¢oziim genelde 1s1l
dengede olan gazlar ve carpismasiz akiglar i¢in miimkiindiir. Bunun disinda
Boltzmann denkleminin analitik ¢6ziimii imkansizdir (Shen, 2005). Sayisal
¢oziimlere ulagsmak bile kolay degildir. Bu nedenle Boltzmann denkleminin ¢ézimii
icin denklemin basitlestirilmesi ve bu basit hali ile yaklasik ¢oziimlerinin elde

edilmesine ¢alisilmaktadir.

En yaygin kullanilan yontemlerin bazilarinda oncelikle Boltzmann denkleminin
yaklagik bic¢imleri gelistirilmekte ve bu bi¢imlerinin ¢oziilmesine calisilmaktadir.
Grad moment yontemi Boltzmann denkleminin ¢6zliimii i¢in kullanilan ilk yaklasik
bicimlerinden biridir (Grad, 1949). Bu yontemde hiz dagilim fonksiyonu dikey

Hermit g¢okterimlileri (polinomlar1) kullanilarak, Maxwell dagilimi (f,) etrafinda

serilere agilmaktadir:

f=fi(@a H +a H' +%a2 H? +..... +%aN H".). (1.26)
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Boltzmann denklemine yerlestirilen bu serilerden faydalanilarak cesitli dereceden
¢Oziim yollar1 gelistirilmektedir. Grad 13-moment denklemleri Onceleri iiglincii
dereceden agilim i¢in 6nemli bir gelisme olarak goriilmiis ise de daha sonra gegis
bolgesinde yeterli olamadiklar1 anlagilmigtir (Bird, 1994). Chapman-Enskog

yonteminde ise hiz dagilim fonksiyonunun Maxwell dagilimi (f,) etrafinda agilimi

Knudsen sayisi temel alinarak gerceklestirilmektedir (Chapman ve Cowling, 1972).
f=rfo(+a, Kn+a, Kn® +.......) (1.27)

Bu agilimin birinci dereceden ¢oziimii Euler denklemlerini, ikinci dereceden ¢oziimii
Navier-Stokes denklemlerini, iigiincli dereceden ¢6ziimii ise Burnett denklemlerini
vermektedir. Yiiksek Knudsen sayilarinda Burnett denklemlerini ¢6zmek bir sonraki
boliimde yer verilen dogrudan benzetim yontemlerine gore ¢ok daha fazla bir ¢aba

gerektirmektedir (Bird, 1994).

Bazi1 yontemlerde ise Boltzmann denkleminin sag tarafinda yer alan ¢arpigsma terimi
modellenerek denklemin ¢oziimii basitlestirilmeye ¢alisilir. Bunlar i¢inde en yaygin
olan1 Bhatnagar ve dig. (1954) tarafindan onerilen BGK (Bhatnagar, Gross, Krook)
yontemidir. BGK yonteminde 1s1l dengede olmayan bir sistemin 1s1l dengeye varma
yoniinde davranacagi varsayilir. Sistemin bu davranisi kendini Boltzmann

denkleminin ¢arpisma teriminde asagida oldugu gibi ifade eder:

S Y g L,
6t+c.8r+F.ac_T(f0 f). (1.28)

Bu bagintida 1 molekiillerin ¢arpisma frekansi, f, ise Maxwell hiz dagilim
T

fonksiyonudur. BGK yaklasimi1 essicaklikli akislarda oldukca dogru sonuglar

vermekle birlikte, essicaklik sartlarinin olusmadigi kosullarda ilave diizeltmeler

yapilmasini gerektirir (Karniadakis ve Beskok, 2002). Dogrusal olmayan bu integral-

diferansiyel denklemin ¢6ziimii yine de ¢ok zordur.

Cercignani (1988) tarafindan Onerilen dogrusallastirilmis Boltzmann denklemi
yonteminde ise hiz dagilim fonksiyonu Maxwell hiz dagilim fonksiyonu etrafinda

(f,) dogrusallastirilir:

fr,e,t) = f, [1+hr,e,0)]. (1.29)
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Yukarida yer alan bagintida A(r,c,?) bozuntu (perturbasyon) dagilim fonksiyonudur.

Bu yeni degiskeni Boltzmann denkleminde yerine koyarsak,

oh oh

E+c,a:J'J.fo(c*)(h#h;—h—h*)dndc* , (1.30)

R*S*
elde ederiz. Genelde diisiik hizli akiglara uygulanan dogrusallastirilmis Boltzmann
denklemi aslina oranla oldukc¢a basitlesmis olmasina karsin, ¢éziimii genelde sadece

basit sinir kosullarinda miimkiindiir (Shen, 2005).

Boltzmann denkleminin ¢6ziimii igin gelistirilen bir diger yontemde Lattice-
Boltzmann (LBM) yontemidir (McNamara ve Zanetti, 1988). BGK yaklagimi
uygulanan Boltzmann denkleminde, esas zorlugu yaratan ¢arpisma terimi konumsal

bir ¢ozlim ag1 lizerine yerlestirilerek ¢ozlime gidilir:
Flete. At t+ A £(e.d)= (7 - £°). (1.31)
T

Bu denklemde f° Maxwell hiz dagilim fonksiyonunu géstermektedir. £,

hesaplandig: takdirde yogunluk ve akis hizlari,

p=21 (1.32)

pu=.¢, f; (1.33)

bagintilarindan hesaplanabilmektedir. Bu yontemde sadece zaman ve molekiil
konumlar1 degil ayn1 zamanda molekiil hizlar1 ve molekiil hareket yonleri de sabit ve
kiiciik bir saytya indirgenerek ayriklastirlmaktadir. Ornek vermek gerekirse 2
boyutlu bir akis geometrisi i¢in sadece 9 tane hiz kullanmak yeterli olmaktadir. Bu
ayrik hizlardan 8 tanesinin yonleri 360 derecelik bir dlcek iginde 0, 45, 90, 135, 180,
225, 270, 315 derecelerdir. Son hizin biiytikliigii ise 0’dir. Bu yontemde gorildigi
izere basit aritmetik islemler kullanilmaktadir. Paralellestirmeye uygun olan bu
yontem, karmasik sinir kosullarina ve geometrilere basari ile uygulanabilir (Shen,
2005). Sikistirilabilirlik etkilerinin 6nem kazandigi mikro gaz akislarina uygulanmasi
icin yapilan caligsmalarda tam bir basari ile saglanmamistir. Bu nedenle LBM

yontemi genelde sikistirilamaz akiglarin ¢oziimlenmesinde kullanilmaktadir.
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1.1.2.3 DSMC yontemi

Bird (1994) tarafindan gelistirilen DSMC yontemi, molekiiler temelli fiziksel bir
benzetim yontemi olup, olasiliksal bir karakter icermektedir. Esaslarini gazlarin
kinetik teorisinden almaktadir (Chapman ve Cowling, 1970). DSMC ve Boltzmann
denklemi ayni fiziksel esaslar1 temel almakta olup, aralarindaki baglanti Wagner
(1992) tarafindan verilmektedir. DSMC yontemi fiziksel temelli bir model oldugu
icin matematiksel yontemlerin sayisal c¢oziimlerinde karsimiza ¢ikan yapay
kararsizlik problemlerini de igermez (Bird, 2000). Her ne kadar Alexandre ve dig.
(1995) tarafindan yogun gazlara uygulanabilecegi gosterilmigse de genelde gazin
yogun olmadigi ortamlarda ve mikro boyutlu gaz akislarimin incelenmesinde
kullanilmaktadir. Bu tip akislarin yer aldigi akis bolgeleri, igerdikleri yiiksek

Knudsen sayis1 (0.1 < Kn <10) nedeni ile geleneksel siirekli ortam denklemlerinin

kullanilmasina olanak saglamazlar. DSMC yontemi tiim Knudsen sayilar1 i¢in gegerli
olmakla birlikte, Kn < 0.1’den kii¢iik oldugu durumlarda ¢6zliim siiresi géz Oniine
alindiginda diger yontemlere oranla pahali bir yontem haline gelmektedir. Bu
nedenle gazin seyreltik olmadig1 durumlarda, siirekli ortam modellerinin kullanilmasi

daha uygun olmaktadir.

DSMC yonteminde gaz akis alan1 aynen hesaplamali akiskanlar dinamiginde (CFD)
oldugu gibi ¢6ziim aglar ile kaplanmaktadir. Coziim aglar1 arasinda kalan bu
hacimler DSMC yo6nteminde hiicre olarak adlandirilmaktadir. DSMC yonteminin
temelini olusturan molekiil hareketleri, molekiillerin hiicrelerine goére siraya
dizilmesi, molekiil ¢carpismalari ve makro deger hesaplamalari hep bu hiicreler esas

alinarak yapilmaktadir. Hiicre boyutlar1 ortalama serbest yol (/1) yani ardigik

molekiil c¢arpigmalarinin ortalama mesafesi ile iliskilendirilir. Bunun nedeni
carpisacak molekiillerin se¢iminde ayni hiicre i¢inde yer almanin sart olmasi ve
boylece sadece birbirine ortalama serbest yol mesafesinden daha yakin olan
molekiillerin ¢arpismalarinin garantilenmesidir. Sadece birbirine yakin molekiillerin

carpistirilmalar fiziksel olarak gergekei bir yaklagimdir.

Hiicrelerin olusturulmasinin ardindan gaz akis alani, baslangic makro degerlerine
uygun olarak birden ¢ok sayida fiziksel molekiilii temsil eden DSMC molekiilleri ile
doldurulur. DSMC molekiilleri hiicrelere konum olarak rasgele yerlestirilirken,
hizlart hiicre sicakligi ve gaz akis hizi bilgileri kullanilarak hesaplanmaktadir.

Gerektiginde DSMC molekiillerinin i¢ enerjisini olugturan dénme ve titresim
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enerjileri de hiicre sicakligindan hesaplanir. Hesaplanan konum, momentum ve enerji

degerleri veri yapilar1 kullanmak sureti ile DSMC molekiillerine atanir.

DSMC yonteminin ilk sathasi hareket safthasidir. Bu safhada tiim molekiiller

zamanda bir zaman adimi kadar (At) ilerletilirler ve tizerlerinde tasidiklari hizla

orantili olarak konum degistirirler. Bu zaman adim1 molekiillerin ortalama ¢arpisma

zamanindan daha kiiciik (Af<t.) secilmelidir. Bunun nedeni DSMC ydnteminde

molekiil hareket ve carpigsma safhalarimin birbirinden ayriklasmis olmasidir. Bu
nedenle molekiillerin ortalama carpigsma zamani ile orantili bir zaman adimi i¢inde
carpigsmalarina olanak saglamak gerekmektedir. Bu safhada eger molekiillerin duvar
sinirlarii gegtikleri anlagilirsa secilen modele gore yansimaya tabi tutulurlar. Akim
giris/cikis simirlarindan ¢ikan molekiiller sadece silinirler. Bu safhada akim

sinirlarindan igeriye molekiil ilavesi de yapilmaktadir.

Ikinci sathada DSMC molekiilleri hiicre bazinda siraya dizilirler. Bdylece ayni hiicre
icinde yer alan molekiiller belirlenmis olur. Bu siralama bilgisi bir sonraki ¢arpisma

sathasinda kullanilmaktadir.

DSMC yonteminin {igiincii sathasi ise olasiliksal karakterli molekiil carpigsma
safhasidir. Bu safhada ayni1 hiicrede yer alan molekiillerin ¢arpigmalari segilen model
uyarinca yapilir. Carpismalarda toplamda momentum ve enerji korunmakta fakat
molekiiller arasinda momentum ve enerji aktarimi olabilmektedir. Carpisan
molekiillerin konumlarinda ise bir degisiklik olmadigi varsayilmaktadir. DSMC
yonteminde molekiil carpigsmalart seyreltik gaz ortamlarinda ikili carpigma olarak

modellenmektedir.

Son safhada ise hiicrelerde yer alan molekiil say1 bilgisi ve molekiil hiz bilgisi
ortalamalar1 kullanilarak hiicre temelinde basing, sicaklik, yogunluk, gaz akis hiz
bilesenleri gibi makro degerler hesaplanir. Akis daimi ise bu degerlerin zaman
ortalamalari, akis daimi degil ise bu degerlerin gurup ortalamalar1 alinarak

istatistiksel hatalar kabul edilebilir diizeylere indirgenir.

1.2 DSMC Yonteminin Gelisimi

DSMC yoénteminin ilk 6nemli uygulamasi normal sok dalgasi i¢in olmus ve bu
calisma 1964 yilinda Toronto’da yapilan Dordiincii Uluslararas1 Seyreltik Gaz
Dinamigi Sempozyumunda sunulmustur (Bird, 1998). DSMC y6ntemi baslarda fazla
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bir ilgi uyandirmamistir. Bunun en biiyiik nedenlerinden biri yontemin biiyiik bir
bilgisayar hesaplama giicline ihtiya¢ duymasi ve o donemde bu olanaga sahip
arastirmaci sayisinin ¢ok az olmasidir. ikinci neden zamanm kinetik teori esash
DSMC algoritmalarinin ve molekiiler modellerin simdi oldugu kadar gelismis
olmamasidir. Ucgiincii neden ise bazi guruplarmn DSMC yontemini geleneksel
matematiksel bir model olmamasi nedeni ile yeteri kadar gilivenilir bulmamasindan
kaynaklanmaktadir (Bird, 2000). Bu nedenle DSMC yontemi 6nce NASA gibi biiytik
biitceli uzay arastirma kuruluslarinin tasarillarinda geleneksel yontemlerin
uygulanamadigi durumlarda kullanilmistir. 1975 yilina kadar ¢ok az sayida
arastirmaci tarafindan kullanilan DSMC yontemi, bu tarihten sonra artan sayisal
hesaplama olanaklar1 paralelinde daha fazla tercih edilmeye baslanmistir. Kullanici

sayisinin artmast ile birlikte yontemin gelisme hizi da artmistir (Bird, 1998).

DSMC yonteminde elastik molekiil garpismalarinin benzetimi igin ilk kullanilan
molekiil ¢arpisma modeli kat1 kiire (HS) modelidir (Bird, 1994). Kat1 kiire modeli en
basit molekiil carpisma modeli olup, burada molekiiller birbirine degene kadar higbir
etkilesime girmezler. Iki molekiil ydriingesi arasindaki en yakin mesafe molekiil
yarigaplarinin toplamindan kiigiik oldugu zaman g¢arpisma gerceklesir. Carpisan iki

molekiil arasinda bir momentum ve enerji aktarimi yasanir. Bu modelde molekiillerin
carpisma oncesi ¢, ve sonrast ¢, bagil hiz vektdriiniin siddeti aym olmakla
ch~| = ‘cj‘) birlikte, bagil hiz vektorlerinin yonleri farklidir. Carpigma sonrasi bagil
hiz vektoriiniin yonii tim yonler i¢in esit olasiliktadir. Molekiil ¢aplart igin sabit
degerlerin kullanildig1 bu modelde viskozite katsayisi her ¢esit gaz i¢in sicakligin
kare kokii ile orantili (2 oc T*°) olup, ¢cok gergekei bir yaklasim degildir. Bu sorunu
asmak icin daha sonra degisken kat1 kiire (VHS) modeli gelistirilmistir (Bird, 1998).

Bu modelde carpisma sonrasi bagil hiz vektoriiniin siddeti ve yonii, kat1 kiire
modelinde oldugu gibi hesaplanir. VHS modelinde gaz viskozitesinin sicaklikla olan

iliskisi, kat1 kiire modelinde oldugu gibi sicakligin karekokii ile degil, bir o
degiskeni ile orantilidir (x oc 7). Bunu saglamak i¢in, ¢arpisan molekiil ¢aplarinin
bagil hiz vektorine ve @ parametresine bagli olarak degismesi saglanir
(d =d (c,,a))). o degeri her gaz cesidi i¢in farkli bir deger icermekte olup, deneysel
verilerden elde edilen tablolardan bulunmaktadir. VHS modeli ayni cins

molekiillerden olusan gaz akiglarinin benzetiminde basar1 ile kullanilmistir. Molekiil
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kiitleleri arasinda biiytik farklar olan gaz karisimlarinda ise dogru yayilma (difiizyon)
katsayisina ulasilamamaktadir (Bird, 1998). Dogru yayilma katsayisini elde etmek
icin Koura ve Matsumoto (1991) tarafindan degisken yumusak kiire (VSS) modeli
Onerilmistir. Bu modelde ¢arpisma sonrasi molekiillerin yonlerinin hesaplanmasinda
ilave bir o degiskeni kullanilir. Bu ilave degisken sayesinde gaz karigimlari i¢in
dogru yayilma katsayisi elde edilebilmektedir. Bu yontem VHS modeline oranla
daha fazla bir hesaplama yiikii getirmektedir. Daha sonra bu modellerin molekiiller
arasi ¢ekim kuvvetlerini ihmal etmesi nedeni ile diisiik sicakliklarda yeteri kadar iyi
sonu¢ vermediginden hareketle Hassan ve Hash (1993) genel kati kiire (GHS)
modelini, Fan (2002) genel yumusak kiire (GSS) modelini ve takiben Matsumoto
(2002) degisken kiire (VS) modelini gelistirmislerdir.

Iki veya daha fazla atomdan olusan molekiillerin dteleme ve ic enerjileri arasinda
yasanan enerji aktarimlarinin benzetimi i¢in elastik c¢arpisma modelleri yeterli
olmamaktadirlar. Bu nedenle ikiden fazla atom igeren molekiillerin elastik olmayan
carpismalarinin modellenmeleri i¢in 1900’1l yillarin basindan itibaren 6nce “kaba
kiire” ve “agirlikli kiire” modelleri ortaya konmustur (Bird, 1994). Daha sonra
Muckenfus ve Curtis (1958) tarafindan “kiiresel-silindir” modeli gelistirilmistir. Tim
bu onerilen modeller her ne kadar bazi iyilesmeler saglamigsa da soruna tam bir
¢Oziim getirememiglerdir. 1975 yilinda Larsen ve Borgnakke (1975) tarafindan
Onerilen yeni bir molekiil carpigma modeli, molekiil ¢arpigsmalarinin benzetiminde
yasanan sorunlarin ¢ogunu ¢Ozmiis ve giiniimiizde en yaygin olarak kullanilan
yontem haline gelmistir. Bu modelde ortam sicakligi temel alinarak molekiil
carpismalariin bir boliimi elastik carpisma, geri kalan boliimii ise elastik olmayan
carpisma seklinde gergeklestirilmektedir. Elastik olmayan carpismada toplamda
enerji korunmakla birlikte 6teleme, donme ve titresim enerjileri arasinda bir enerji
aktarimi yaganabilmektedir. Yerel 1s1l denge durumundan uzaklasildik¢a sicaklik
tarifinin anlamin1 kaybettigini ifade eden Vijayakumar ve dig. (1999) Borgnakke-
Larsen modelinde ortam sicaklig1 yerine bagil hizin temel alindig1 bir degisiklige

gitmislerdir.

DSMC yonteminde, molekiil ¢arpismalarinda birbiri ile carpistirilmak igin segilen
molekiillerin 6ncelikle birbirine yakin olmasi sarti mevcuttur (Bird, 2000).
Geleneksel DSMC yonteminde bu sartt saglamak i¢in sadece ayni hiicre iginde

bulunan molekiillerin birbiri ile carpismasina izin verilir. Carpisma icin rasgele
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se¢ilen molekiiller aynmi hiicrede yer aliyorlarsa, ¢arpisacak molekiillerin se¢iminde
birbirine olan bagil uzakliginin bir etkisi bulunmaz. Meiburg (1986) boyle bir
carpismada agisal momentumun korunamayacagini belirtmistir. Bu olumsuzlugun
etkisini azaltmak amaci ile DSMC hiicreleri kendi i¢inde daha ufak alt hiicrelere
boliiniirler. Carpisma i¢in segilen ilk molekiil hiicre i¢cindeki her hangi bir molekiil
olabilirken, diger molekiil oncelikle ayni alt hiicre icinden secilir. Bu ydntemin
sakincas1 ise daha fazla bilgisayar bellek kapasitesine ve hesaplama siiresine

gereksinim duymasidir.

DSMC yonteminde molekiil ¢arpigmalart i¢in ayni hiicre i¢inden rasgele iki molekiil
secilmesi sadece gerek sart olup, carpismanin gerceklesmesi igin yeterli
olmamaktadir (Bird, 1994). Carpisma i¢in segilen iki molekiiliin ¢arpisma olasilig
bagil hizlar1 ile dogru orantilidir. Bir hiicre i¢inde mevcut tiim molekiillerin birbirleri
ile olan carpisma olasiliklariin hesaplanip, ¢carpismalarin en yiiksek olasiliga sahip
molekiillerden baslayarak gerceklestirilmesi molekiil sayisinin karesi oraninda bir
islem yiikii getirecegi i¢in tercih edilen bir yontem degildir. Bu amagla Bird (1976)
tarafindan zaman sayaci (TC) yontemi Onerilmistir. Her zaman adiminda her hiicrede
ka¢ adet molekiil ¢arpismasi olacagi dnceden hesaplanmaz. Bu yontemde ayni hiicre
icinde yer alan ve rasgele segilen iki molekiil ¢arpisma olasiliklar1 da hesaba
katilarak carpistirilirlar. Hiicreye ait bir zaman sayaci carpisma olasilig ile ters

orantilt olarak zamanda ilerletilir. Hiicre zaman sayact DSMC zaman adimi (At?)

kadar ilerlediginde bu hiicrede carpisma islemi durdurulur ve bir diger hiicreye
gecilir. Carpismalara tiim hiicrelerde islemler tamamlanincaya kadar devam edilir.
Bu yontem ile hesaplanan carpigsma frekansinin teori ile ayni oldugu analitik olarak
belirlenmistir. Bazi istisna durumlarda hiicre zaman1 DSMC zaman adimina nazaran
birka¢ kat biiyiik olabilmektedir. Bu nedenle daha sonraki zaman adimlarinda
carpisma gerceklestirilememekte ve carpisma frekansi sapmalar gostermektedir. Bu
problemin oniine gegmek icin yine Bird (1989) tarafindan zaman sayagsiz (NTC)
yontemi gelistirilmistir. Bu yontem mevcut DSMC uygulamalarinda en c¢ok
kullanilan yontem haline gelmistir. Bu yontemde her hiicre i¢in kag tane carpigsma
olacagi kinetik teoriden faydalanilarak onceden hesaplanmakta, hiicre i¢inden rasgele

secilen iki molekiiliin bagil hiz ve toplam etki kesitinin ¢arpimi (cr o, ) , 0 hiicre i¢in

o ana kadar hesaplanmis azami deger (cr O'T) ile karsilagtirllmaktadir. Eger bu

max
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(c, o)

max

oran (&j , 0 ile 1 arasinda diizgiin dagilmis rasgele bir sayidan (R,) daha

biiylik ise (% > RJ.J, carpisma gergeklestirilmekte ve dongili hesaplanan
c. oy

carpisma sayisina erisinceye kadar devam ettirilmektedir. Daha sonra Shen (2005)
tarafindan rasgele orneklenmis frekans (RSF) yontemi Onerilmistir. Bu yontemde
amag¢ hiicre i¢inde carpisacak molekiil sayist icin o zamana kadar hesaplanan
ortalama bagil hiz ve toplam etki kesitinin ¢arpimi degil de o anda hiicre de mevcut
molekiillerin bagil hiz ve toplam etki kesiti carpimmin ortalama degerini

kullanmaktir. Bu yontem NTC yontemi kadar yaygin kullanilmamaktadir.

DSMC yonteminde molekiiller arasi carpismalarda oldugu gibi molekiil ve kati
yiizeyler arasindaki ¢arpismalar i¢in de ¢esitli modeller kullanilmaktadir. En yaygin
olarak kullanilan model daginik yansima modelidir. Bu modelde molekiil duvardan
yansirken duvara carpmadan Once geldigi actyi, iizerinde tasidigi momentumu ve
enerjiyi unutur. Yansima agisi rasgele secilirken, hiz1 duvarin sicakligi esas alinarak
Maxwell dagilimindan 6rneklenir. Bu model ¢ogu miihendislik uygulamalar1 igin
yeterli goriilmekle birlikte, yilizeyi ¢ok iyi islenmis ve temizlemis duvarlar i¢in yeterli
olmamaktadir (Karniadakis ve Beskok, 2002). Ozellikle de gaz molekiil kiitlesinin
duvar molekiil kiitlesine oran1 ¢ok az ise. Bu durumda her yansima daginik yansima
olmaz ve bu ¢arpigmalarin daha farkli bir sekilde modellenmesi gerekir. Maxwell tipi
yansima modeli ile bu soruna bir ¢6ziim getirilmeye calisilmistir. Bu modelde duvara
carpan molekiillerin 1s1l barinma katsayis1 & kadarlik bir oran1 daginik yansitilirken,
1—a kadarlik orani ise diizgiin yansimaya tabi tutulur. Diizglin yansimada duvara
carpan molekiiliin duvara dik hiz bileseni isaret degistirirken, duvara yatay hiz
bilesenlerinde herhangi bir degisme olmaz. Maxwell yansima modeli de deneysel
degerler ile tam uyusmamistir. Devam eden calismalar sonucunda Cercignani ve
Lampis (1971) tarafindan, molekiil demetleri ile yapilan deneylerle uyumlu yeni bir
model onerilmistir. Bu model Lord (1991) ve Lord (1995) tarafindan gelistirilmis ve
DSMC yontemine uygun bir hale getirilmistir. Arastirmacilarinin bas harflerinden
olusturulan CLL (Cercignani-Lampis-Lord) kisaltmasiyla adlandirilan bu yontem,
ylizeylere ait ayrintili bilgi eksikligi ve hesaplama yiikii nedeni ile glinlimiizde genis

bir uygulama alan1 bulamamistir (Bird, 2000).
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DSMC yo6nteminde i¢ akislarda kullanilan basing sinir kosullart i¢in ilk ¢aligmalar
Piekos ve Breuer (1996) tarafindan ses altt hizlar i¢in yapilmistir. Eksik sinir
kosullar1 sinira komsu i¢ bolgelerden zaman ortalamasi alinarak hesaplanmaktadir.
Nance ve dig. (1998) ise yine ses alti hizlar i¢in daha farkli bir yontem
onermektedirler. Calismalarinda eksik smir kosullarin1 hesaplamak ig¢in giris
bolgesinde gaz akis debisinden, ¢ikis bolgesinde ise siirekli ortam denklemlerinde de
kullanilan karakteristik teoriden yararlanmislardir. Wu ve Tseng (2001) ise daha
cabuk yakinsama sagladigi i¢in hem giris, hem de ¢ikis bolgesinde gaz akis debisi
yontemini kullanmiglardir. Fang ve Liou (2002) daha 6nce Onerilen yontemlerden
yararlanmiglar ve giriste icerden ortalama alinmasini, ¢ikista ise ses alti hizlar igin
karakteristik teorinin kullanilmasini 6nermislerdir. Celenligil (2008) yiiksek Knudsen
sayilar1 i¢in, ¢ikig sinir sartlarinin belirlenmesinde sadece Mach sayisinin degil ayni

zamanda Knudsen sayisinin da 6nemli bir rol oynadigini belirtmistir.

DSMC yonteminde akim sinirlarindan igeri giren molekiillerin debisini ve
tizerlerinde tasidiklar1 enerjileri sinir kosullar1 belirlemektedir. DSMC ydnteminde
akim sinirlarinda once yiizey molekiil rezervuar yontemi kullanilmistir (Bird, 1994).
Bu yontemde molekiiller sanki smir yiizeyinde bir molekiil kaynagi varmis gibi
sinirdan igeriye dogru atilmaktadirlar. Iceri atilan molekiillerin sayis1 gaz akis hiz1
temel alinarak teorik olarak belirlenir. Molekiillerin smir ylizeyine paralel hiz
bilesenleri i¢in Maxwell hiz dagilim fonksiyonu, yiizeye dik hiz bileseni i¢in ise
kabul-red yontemi kullanilmaktadir. Daha sonra Lilley ve Macrossan (2003)
tarafindan, yiiksek gaz akis hizlarinda daha verimli ¢alisan hacim rezervuar yontemi
gelistirilmistir. Bu yontemde smirin dis kisminda olusturulan hacimsel bir
rezervuarda molekiiller rasgele konumlandirilirlar. Hizlar1 da yine bir onceki
yontemde oldugu gibi Maxwell hiz dagilimina uygun atanir. Her bir molekiil DSMC
zaman adimi i¢inde hareket eder. Sinir1 gecen molekiiller akis alanina kabul edilirler.
Bu yontem yavas akislarda oldukca verimsiz ¢aligmakta ve igeri kabul edilen yiiksek
hizli molekiil sayist ise teorik sayidan diisiik olmaktadir (Lilley ve Macrossan,
2003). Garcia ve Wolfgang (2006) yiizey molekill rezervuar yonteminde yeni
ornekleme teknikleri kullanarak, yontemin verimliligini yliksek gaz akis hizlar1 dahil

hacim yonteminin iizerine ¢ikarmislardir.

DSMC ¢bziiciilerinin hesaplama siiresini kisaltmak ve uygulama alanin1 genisletmek

icin kullanilan en 6nemli yontemlerden birisi de yontemin paralellestirilmesidir.
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DSMC yonteminde hareket safhasinda molekiiller birbirleri ile bir etkilesime
girmedigi ve sadece ayni hiicrede olan molekiillerin g¢arpistigi varsayildigi icin
DSMC yontemi paralellestirmeye ¢ok uygun bir yontemdir (Le Beau, 1999). DSMC
yonteminin paralellestirilmesi i¢in yapilan 6ncii ¢alismalarda yapisal ag ve statik yiik
dengelemesi kullanilmistir (Nance ve dig., 1994; Ota ve dig., 1995; Matsumoto ve
Tokumasu, 1997). Islemciler arasinda molekiil aktarimlari ve fiziksel zaman
esglidiimii genelde yazilimlarin farkli ortamlarda kullanilabilmesi i¢in daha esnek bir
yapt sergileyen mesaj gec¢me araylizii (MPI) Kkiitiiphaneleri kullanilarak
yapilmaktadir. Zaman ilerledikce hem DSMC yonteminde kullanilan veri yapilari
gelistirilmis, hem de karmasik geometrilerin ¢oziimiinii kolaylastiran yapisal
olmayan ag kullanimma ge¢ilmistir (Kim ve dig., 2004). DSMC ydnteminin
degisken karakteri nedeniyle yiikk dengelemesi de dinamik olarak yapilmaya
baslanmigtir (LeBeau ve Lumpkin, 2001). Bu ¢aligmalar kapsaminda gelistirilen ve
glinlimiizde en yaygin olarak kullanilan DSMC yontemi esasli ¢oziiciiler arasinda
MONACO, SMILE, DAC, PDMC, DS2V/3V yazilimlarin1 sayabiliriz. MONACO
Boyd ve gurubu tarafindan gelistirilmis olup Amerika Birlesik Devletleri disinda
kullanilmasima kisitlama getirilmistir (Dietrich ve Boyd, 1996). SMILE ise Rus
Novosibirsk Teorik ve Uygulamali Matematik Enstitiisii calisanlar1 tarafindan
gelistirilmis olup, en yaygin olarak kullanmilan DSMC ¢oziiclilerinden biri
konumundadir (Ivanov ve dig., 1998). NASA tarafindan gelistirilen ve kullanilan bir
DSMC yazilimi olan DAC ise akis ve yiizeyler i¢in farkli ag yapilar1 kullanmaktadir
(LeBeau ve Lumpkin, 2001). PDMC ise Taiwan’li arastirmacilar tarafindan
gelistirilmis olup, akis alanina bdlgelere ayirma yontemi (DD) uygulamak i¢in grafik
temelli tekniklerden yararlanilmaktadir (Wu ve dig., 2003). Bird tarafindan
gelistirilen ve ticari bir yazilim olan DS2V/3V ile iki ve li¢ boyutlu gaz akislar
cOziimlenebilmektedir (Bird, 2005).

Kiiciik Knudsen sayilarinda hesaplama yiikii olarak diger yontemlere oranla pahali
bir yontem olan DSMC yonteminin, tim akis bdlgesinde degil de sadece
kullanilmasmin kagmilmaz oldugu biiyilk Knudsen sayilart igeren bolgelerde
kullanilmasi, geri kalan bolgelerde ise siirekli ortam denklemlerinin kullanilmasi
konusu giindeme gelmistir. Roveda ve dig. (1998) DSMC/Euler denklemlerinden
olusan melez bir yontem gelistirmistir. Bunu takiben Hash ve Hassan (1997),

DSMC/Navier-Stokes denklemlerinin ortaklasa kullanildigi bir diger melez yontem
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Onermistir. Burada gdz oniine alinmasi gereken iki 6nemli konu, hangi bolgede hangi
yontemin uygulanacagina nasil karar verilecegi ve iki farkli yontem tarafindan
hesaplama yapilan bolgeler arasindaki bilgi iletisimin nasil saglanacagidir. Hangi
bolgede hangi yontemin uygulanacagina yerel Kn sayisina bakilarak karar
verilmektedir. Farkli ¢6ziim yontemleri tarafindan hesaplamalarin yapildig: iki bolge
arasinda Once bir ara bolge olusturulmakta ve bu ara bolgede siireklilik saglayacak
bir gecis saglanmaktadir. Garcia (1999) tarafindan yapilan ¢alismalar sonucunda
melez yontemlerde iki bolge arasinda yapilan gecisler daha da etkin bir duruma
gelmistir. Wang ve dig. (2002) ve Wijesinghe ve Hadjiconstantinou (2004)
tarafindan yapilan c¢aligmalar neticesinde DSMC-CFD melez yontemleri daha da

fazla bir uygulama alan1 bulmuslardir.

DSMC yonteminde karsilagilan en biiyiik sorunlardan biri de mikro boyutlu kanal
akislarinda karsilasilan istatistiksel dagilimlardir. Bunun nedeni bu tip akiglarin
yavag olusu nedeni ile molekiil hizlar1 ile gaz akis hiz1 arasindaki oranin agilmasidir.
Gaz akis hizi molekiil hizlarinin ortalamasindan hesaplandigi i¢in Ornekleme
sayisinin kii¢iik tutulmasi durumunda, diisiik hizlarda istatistiksel sapma gaz akis
hizina oranla biiylik olmaktadir. Bu durumun 6niine ge¢mek icin ¢ok fazla sayida
ornekleme yapmak gerekmekte, bu da zaten hesaplama yiikii fazla olan DSMC
yonteminin yiikiiniin daha da fazla artmasina neden olmaktadir. Bu durumun 6niine
gegmek icin Rajasanow ve Wagner (1996), Kaplan ve Oran (2002) ve Baker ve
Hadjiconstantinou (2005) giiriiltii azaltma yontemlerini, Fan ve Shen (2001) ise bilgi
koruma (IP) yontemini Onermislerdir. IP yonteminde DSMC molekiilleri sadece
mikroskobik bilgileri degil makroskobik gaz akis hizi1 bilgisini de {izerinde
tagimaktadirlar. Molekiiller ¢arpistikca bu bilgi, basing alanimnin etkisi de hesaba
katilarak giincellenmekte ve yerel gaz akis bilgisi bu bilginin ortalamasi olarak
hesaplanmaktadir. Ancak bu yontem sicaklik degisikliklerinin oldugu akislarda
basarili olamamustir. IP yontemini daha da gelistirmek i¢in ¢alisan Sun ve Boyd
(2002), yeni bir enerji aktarim yontemi ile sicaklik degisiklikleri olan gaz akislarinin
da incelenmesini olasi hale getirdiklerini belirtmislerdir. Fakat elde ettikleri sonuglar
ile standart DSMC sonuglar1 arasinda gaz yogunlugu bakimindan farklar oldugu ve
sorunun ilerleme gosterilmesine ragmen tam olarak ¢oziilemedigi belirtilmektedir

(Shen, 2005).
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ISI Web of Knowledge veri tabaninda "direct simulation Monte Carlo" veya
"DSMC" anahtar kelimeleri ile yapilan taramada 1991 ve 2007 yillar1 arasindaki
yayin sayisina ait grafik Sekil 1.2°de sunulmustur. Grafik incelendiginde DSMC ile
ilgili yaymn sayisinin her gegen sene daha da arttigi goriilmektedir. Yabanci
tiniversitelerde gorevli Tiirk bilim adamlar tarafindan yayinlanmig Celenligil ve dig.
(1989); Celenligil ve dig. (1991); Celenligil ve Moss (1992); Aktas ve dig. (2001);
Aktas ve Aluru (2002) yayinlar mevcut olup, bilgimiz dahilinde dogrudan Tiirk

tiniversiteleri ¢ikisl bir dergi makalesine rastlanmamustir.
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Sekil 1.2 : ISI Web of Science yillara gore DSMC konulu yayin sayisi.

1.3 Calismanin Amaci

Bu ¢aligmada amag yiiksek Knudsen sayilt mikro gaz akislarinin ¢oziimlenmesi igin
verimli hesaplama yontemleri gelistirmektir. Genelde gecis bolgesinde
(0.1 < Kn< 10) yer alan mikro gaz akislariin siirekli ortam kabuliine dayanan
geleneksel yontemlerle ¢oziimlenmeleri uygun olmamaktadir. Gegis bolgesinde
deneylerle uyumlu sonuglar veren molekiiler yontemleri kullanmak gerekmektedir.
Onceleri sadece yiiksek irtifada seyreltik gaz akis problemlerini ¢dziimlemek icin

gelistirilen DSMC yonteminin, mikro gaz akislarinin incelenmesi i¢in de uygun bir
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yontem oldugu anlasilmistir. Temellerini gazlarin kinetik teorisinden alan DSMC
yontemi gaz akislarinin fiziksel modellemesini yaparak c¢oziimleme olanagi saglar.
DSMC her molekiiler yontem gibi ¢oziim siiresi agisindan 6zellikle de kiiciik Kn
sayllarinda pahali bir yéntemdir. Ilaveten olasiliksal karakteri nedeni ile de

istatistiksel bir hata pay1 igerir.

Bu calismada i¢ mikro gaz akislarinin ¢oziimlenmesi i¢in kullanilan DSMC
yonteminin hesaplama verimini arttirmak amaci ile, DSMC ydntemi paralel
bilgisayar mimarisinde calistirilmistir. Gelistirilen paralel DSMC yontemi esash
¢oziiclide, bolgelere ayirma (DD) yontemi kullanilarak her bir alt bolge farkli bir
islemcide hesaplanabilmektedir. Alt bolgeler arasi bilgi aktarimi i¢in farkli islemci ve
isletim sistemlerinde calisma kolaylig1 saglayan MPI kiitiiphanesi kullanilmaktadir.
Boylelikle DSMC ¢oziiciisiiniin farkli ¢alisma ortamlarinda da sorunsuz kullanilmasi

amaglanmaktadir.

DSMC molekiillerini hiicrelerine gore siraya dizme islemi, DSMC yonteminin dort
ana sathasindan biridir. Molekiilleri hiicrelerine gore siraya dizme isleminin nedeni,
DSMC yonteminde sadece ayni hiicre i¢inde yer alan molekiillerin birbirleri ile
carpigmasina izin verilmesidir. En hizli islemleyiciler (algoritmalar) kullanildiginda
bile bu islem, molekiil sayisina bagli olarak hesaplama siiresinin uzamasina ve
yontemin veriminin diismesine neden olmaktadir. Bu sathaya olan ihtiyacin ortadan
kaldirilmas1 toplam ¢6ziim siiresinde 6nemli bir kisalmaya yol agmaktadir. Bu
calismada dinamik veri yapilar1 kullanilarak molekiillerin hiicre temelli siraya
dizilmesi islemi, ayr1 bir sathaya gerek duyulmaksizin hareket safhasinin i¢inde

gerceklestirilmektedir. Boylelikle hesaplama zamani kisaltilabilmektedir.

DSMC yonteminde molekiiller hareket safhasi iginde konum degistirirler. Konum
degisikligine bagli olarak molekiiller ayn1 zamanda hiicre de degistirirler. Molekiil
carpigmalart ve makro deger hesaplamalar1 i¢in, her hareket sathasi sonunda her
molekiiliin konuslandig1 hiicrenin de bilinmesi gerekmektedir. Hiicre bilgisi ig¢in
geleneksel DSMC yonteminde molekiiller hiicreden-hiicreye takip edilirler. Bu
islemler icin trigonometrik hesaplamalar ve hiicre arama iglemleyicileri
kullanilmaktadir. Koordinat doniigsiimleri kullanilarak 2-boyutlu mikro-liile gibi basit
geometrili akig bolgelerini kare seklinde boyutsuz hesaplama bolgelerine doniistiirme

olanagi vardir. Bu durumda molekiillerin hiicre bilgilerini basit aritmetik islemler ile
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hesaplamak miimkiin olabilmektedir. Boylelikle DSMC yonteminin hesaplama

verimliligi artmaktadir.

Mikro gaz akislarinda, sadece daimi akiglarla degil, daimi olmayan akislarla da
karsilasilmaktadir. Bu nedenle mikro gaz akiglarini incelemek i¢in kullanilacak
DSMC yontemi esashi ¢oziicliniin bu tip akislari da hesaplayabilecek bir yapi
icermesi gerekmektedir. Bu tip akislar DSMC yonteminde hem hareketli sinir
sartlari, hem de sekil degistiren ¢oziim aglar1 kullanilmasina gereksinim duyarlar.
Daimi olmayan akislar incelendigi zaman, DSMC yonteminde ek olarak gurup
ortalamasi alinmasi da gerekir. Bu calismada DSMC ydnteminin daimi olmayan
akislara uygulanmasi ve bu uygulamalarin hesaplama verimliligini yiikseltecek yeni

¢Oziim Onerileri lizerinde calisilmustir.

Geleneksel DSMC yonteminde kullanilan akim sinir sartlar1 incelendiginde ylizey ve
hacim molekiil rezervuarlar kullanildig1 goriilmektedir. Bu ¢aligmada hacim molekiil
rezervuar yonteminin gelistirilerek hem daha verimli caligmas1 hem de teoriye uygun

sayida ve Ozellikte molekiil liretmesi saglanmistir.

Yine bu calismada kullanilan DSMC yontemi temelli ¢oziiciiniin kiiciik bazi
degisiklikler ile miimkiin oldugunca farkli tipte mikro gaz akis problemine
uyarlanabilmesi de hedeflenmistir. DSMC temelli ¢oziicli akis geometrisini ve sinir
kosullarin1 6nce veri dosyalarindan okumakta ve program icinde bir degisiklige
gitmeden farkli tipte problemlere uygulanabilmektedir. Elde edilen sonuglar yaygin
kullanilan ¢izim programlar tarafindan herhangi bir ek isleme gerek kalmadan

dogrudan goriintiilenebilmektedir.

DSMC yontemini kullanan ¢oziicii ile elde edilen sonuglar, literatiirde yayinlanmis
DSMC sonuglart ile karsilastirilmis ve istatistiksel hatalar dahilinde uyumlu olduklar1

gorilmistir.

Calismanin ana hatlar1 ise asagida oldugu gibidir. B6liim 2’de 6ncelikle DSMC
yonteminin genel esaslar1 ayrintili olarak ele alinmaktadir. Takiben bu calisma
kapsaminda DSMC yontemi icin gelistirilen yeni katkilar hakkinda bilgi
verilmektedir. Ilk olarak DSMC molekiil izlemesinin hiicre temelli olarak nasil
yapildig1 ve bu ydntemin yeni veri yapilar1 kullanarak nasil daha hizli bir hale
getirilebilecegi gosterilmektedir. Takiben DSMC yonteminin hesaplama yiikiinii

azaltmak icin basit geometrili akislarda koordinat doniisiimlerinden nasil
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yararlanabilecegi gosterilmektedir. Daha sonra DSMC simir sartlar1 incelenmis ve
ozellikle basing sinir sart1 uygulamalarinda en yaygin olarak kullanilan hacim tiretim
rezervuar yonteminin daha verimli ve dogru calisabilmesi i¢in nasil degistirilecegi
ayrintili olarak agiklanmistir. Bir sonraki baglikta DSMC yonteminin daimi olmayan
gaz akiglarina uyarlanmasi ve ¢éziimlenmesi konusu ele alinmistir. En son olarak ta
DSMC yonteminin paralellestirilmesi konusu ele alinmis ve bu konuda yapilan

calismalar ile uygulanan yontemler anlatilmistir.

Boliim 3’de uygulama ayrintilar anlatilmaktadir. Bu boliimde Maxwell hiz dagilima,
Ters-birikimli 6rnekleme yontemi, kabul-red 6rnekleme yontemi, DSMC hiicrelerine
molekiil yerlestirilmesi, molekiillerin hiicre temelli takibi, MPI uygulamalar1 ve

paralel ¢alismada farkli temsilci molekiil oranlar1 (F,) kullanilmas: gibi konularin

ayrintilar1 yer almaktadir.

Boliim 4°de, mikro gaz akislarini ¢oziimlemek i¢cin DSMC yontemi esas alinarak
gelistirilen ¢oziicli ile 6rnek problemler ¢oziilmekte ve sonuclar literatliirden alinan
sonuglar ile karsilastirilarak ¢oziimlerin dogrulugu gosterilmektedir. 11k olarak 2-
Boyutlu mikro bir kanalda gaz akisi incelenmektedir. Gaz akis1 hem basing farki
(Poiseuille) hem de hareketli sinir kosulu (Couette) ile saglanmaktadir. Ikinci olarak
T-seklinde bir manifold da basing farki ile olusan gaz akisi ¢oziimlenmektedir.
Uciincii uygulamada kapali bir hacimde 1s1l siiriinme problemi ele alinmaktadir.
Dordiincii uygulamada ise mikro-liilede olusan soguk gaz akiglar1 incelenmektedir.
Bu incelemede DSMC ¢oziiclisii, bolgelere ayirma teknigi kullanilarak ¢ok islemcili
bir ortamda paralel mimaride c¢alistirilmaktadir. Besinci uygulama ise hem hareketli
smir  kosullarinin  uygulandigi, hem de paralel ¢alisma yapilarak gurup
ortalamalarinin alindig1 daimi olmayan bir gaz akisinin ¢oziimlendigi adyabatik
piston problemidir. En son olarak da mikro-liille de gerceklesen soguk gaz akisi 3-

boyutlu olarak ele alinmaktadir.

Son boliim olan Boliim 5°te ise yapilan ¢aligmalarin bir degerlendirilmesi yapilarak,

bu tez ¢alismasi ile saglanan katkilar hakkinda 6zet bilgi sunulmaktadir.
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2. DSMC YONTEMININ MiKRO GAZ AKISLARINA UYGULANMASI

2.1 DSMC Yonteminin Genel Esaslari

DSMC (Dogrudan benzetim Monte Carlo) gaz akislarinin fiziksel benzetimini temel
alan molekiiler yapida olasiliksal bir yontemdir. Gazi olusturan molekiillerin konum
degisiklikleri ve carpigmalart parcacik temelinde izlenerek, molekiillerin
mikroskobik  Ozelliklerinden gaz  akisina  ait  makroskobik  Ozellikler
hesaplanmaktadir. Her gaz molekiilii bir kiitleye (m), sahip oldugu hiz (c) dolayist
ile de bir momentuma ve kinetik enerjiye sahiptir. Birden fazla atomdan olusan gaz
molekiilleri ise, ilaveten i¢ enerji olarak ifade edilen donme ve titresim enerjilerine

de sahiptirler.

DSMC yonteminde hesaplama kolaylig1 acisindan birden fazla fiziksel molekiil tek
bir DSMC molekiilii ile temsil edilirler. Bu nedenle DSMC yontemi ile elde edilen
sonuglar bir istatistiksel sapma degeri igerirler. Bu istatistiksel sapma degerini kabul
edilebilir bir seviyede tutmak i¢in, DSMC yonteminde yeteri kadar temsilci molekiil

kullanilmalidir.

DSMC yonteminde bazi farkliliklar igermekle birlikte hesaplamali akiskanlar
dinamigi (CFD) benzeri bir ¢oziim ag1 yapist kullanilmaktadir. Coziim aglar
arasinda kalan kiiciik bolgeler hiicre olarak adlandirilmakta olup, molekiiller arasi

carpismalar ve makro deger hesaplamalar i¢in temel olustururlar.

Benzetimin baslangicinda DSMC molekiilleri Sekil 2.1°de belirtilen akis semasi
uyarinca once gaz akis alani i¢in belirlenmis baslangic kosullarina uygun olarak
hiicrelere yerlestirilirler. Ilk hizlar1 bulunduklar1 hiicrenin baslangi¢ sicakligindan
Maxwell dagilimina uygun olarak drneklenen bu DSMC molekiilleri, zamanda bir
zaman adimi siiresince (At) ilerletilirler. Bu hareket safhasinda diger molekiiller ile
etkilesime girmeyen DSMC molekiilleri bir duvar ile karsilasirlarsa se¢ilen yansima
modeline uygun olarak yansimaya tabi tutulurlar. Eger molekiiller bu zaman adimi

(At) icinde sinirt gecip akis bolgesini terk ederlerse, artik takip edilmezler ve

silinirler. Akis bolgesinde akim sinir sartlart mevcut ise, bu sinirlardan igeriye
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molekiil ilavesi yapilir. Bu molekiillerin say1 ve hizlar1 sinir sartlarindan yararlanarak

hesaplanmaktadir.

Hareket safhasinin sonunda tiim molekiiller konumlandiklar: hiicrelere gore siraya
dizilirler. Boylece ayni hiicrede yer alan molekiiller belirlenmis olur. Bu bilgiye
molekiiller arasi carpisma ve hiicrelerin makroskobik bilgilerinin hesaplanmasi

sathasinda gereksinim duyulmaktadir.

\ VERILERI OKU /

DSMC MOLEKULLERINI YERLESTIR VE
HIZLARINI ATA

-

A 4
DSMC MOLEKULLERINI
HAREKET ETTIR

- T DAIMI OLMAYAN
I_:)bi\[(. ;\lIOI_‘.LI\l:'LLI:.,Rh\I_ AKIS ICIN ISTENEN
HUCRE ESASLI SIRAYA DIZ. SAYIDA TEKRAR YAP

A 4
DSMC MOLEKULLERINI CARPISTIR

MAKROSKOBIK DEGERLERI HESAPLA

DAIMI AKIS ICIN ZAMAN ORTALAMASI
DAIMI OLMAYAN AKIS ICIN GURUP
ORTALAMASI AL

CIKTILAR

Sekil 2.1 : DSMC akis semasi. TS akigin hemen hemen daimi hale gelmesi i¢in
gereken zaman, TE ise hesaplamanin sonlandirilacagi zamandir. Paralel
calismada P1 ve P2 noktalar1 arasinda ek islemler kullanilir.
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Paralel ¢alismada molekiil hareket ve siraya dizme sathalar1 arasinda ilave islemler
yapilmasina ihtiya¢ duyulur. Bu islemler DSMC ydnteminin paralellestirilmesine ait
boliimde ayrintili olarak aciklanmistir. Molekiiller arasi carpigsma safhasinda,
gazlarin kinetik teorisinden yola ¢ikilarak 6dnce her hiicre igin ayr1 ayri, ¢arpisacak
molekiil sayis1 hesaplanir. Daha sonra hesaplanan sayida ¢arpigsma igin ayni hiicrede
yer alan ve g¢arpisma olasiliklar1 belirli bir degerin iistiinde iki molekiil seg¢ilen bir
model uyarinca ikili ¢carpigsmaya tabi tutulur. Molekiil ¢arpismalarinda molekiillerin
momentum ve enerjileri degismekte, konumlarinda ise bir degisiklik olmadigi

varsayilmaktadir.

Son sathada ise aym hiicrede yer alan molekiillerin tasidiklar1 mikroskobik
ozelliklerinden yararlanarak, o hiicrenin basing, sicaklik, yogunluk gibi makroskobik
degerleri hesaplanmaktadir. Daimi akis hesaplamalari i¢in uzun bir dilimde zaman
ortalamasi almak gerekmektedir. Daimi olmayan akis hesaplamalari i¢in ise gurup

ortalamalar1 kullanilmaktadir.

2.1.1 Verilerin okunmasi

DSMC yontemi ile ¢oziim yapilirken akista kullanilacak gazin 6zelliklerine, sinir
kosullarina, baslangic kosullarina, akis degerlerinin hesaplanacagi bolgenin fiziksel
sinirlaria gereksinim duyulur. Bu bilgilerin DSMC ¢6ziiciisiine uygun bir yapida ve
tam olarak saglanmasi gerekir. Akis bolgesinde hesaplama yapmak i¢in kullanilacak
hiicrelere ait koordinat bilgileri de, yine bu safhada DSMC ¢oziiciisiine

saglanmaktadir.

DSMC yontemi tarafindan ihtiyag duyulan gaz 6zellikleri arasinda gaz molekiiliinde

mevcut atom sayisi, gaz molekiiliiniin kiitlesi (m), gaz molekiiliinlin ¢ap1 (a’ ), gaz
molekiil agirligr (w), gaz viskozitesinin gaz sicakliginin kaciner iissii ile orantili
oldugu bilgisi (a)) yer almaktadir.

Sinir kosulu bilgisi olarak, eger sinir duvar ise duvar sicakligi, 1s1l barinma katsayist

(a) ve duvarin hizi saglanir. Akim smur kosullart igin ise basing (p), sicaklik (7') ve

gaz akis hiz1 bilgileri (U , V,W) gerekli olmaktadir.

Baslangi¢ kosullar1 olarak gaz akis bolgesine ait yerel sicaklik (Tl.), basing (p,.) ve

gaz akis hizi (U V, W) bilgilerinin saglanmasi yeterli olmaktadir.
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Gaz akis degerlerinin elde edilebilmesi i¢in, hesaplamalarin yapilacagr bolgenin

fiziksel siirlar1 da DSMC yonteminin ihtiya¢ duydugu bilgiler arasindadir.

2.1.2 DSMC molekiillerinin yerlestirilmesi ve hizlarinin atanmasi

DSMC yonteminde ilk olarak, gaz akis bdlgesinin hesaplamali akigkanlar dinamigi
(CFD) benzeri ¢oziim aglari ile donatilmasi gerekmektedir. DSMC yonteminde
hesaplamalar i¢in ¢6ziim aglarinin arasindaki hiicreler kullanilmaktadir. Molekiiller
arast carpigsmalar sadece aymi hiicre icinde yer alan molekiiller arasinda
gerceklesmekte ve hiicre temelinde hesaplanan tiim makroskobik degerler hiicre

merkezlerine atanmaktadirlar.

DSMC yonteminde gaz akislarinin benzetiminin fiziksel olarak gergekei olmasi igin,
bu hiicrelerin boyutlarinin hesaplanmasinda gazlarin kinetik teorisinden gelen bazi
Olcekleri gbz Oniine almak gerekmektedir. G6z Onilinde bulundurulmasi gereken en

onemli dlgeklerden birisi ortalama serbest yol (xl)’dur. Ideal gazlarda, 1s1l denge ve

kat1 kiire (HS) modeli i¢in asagida verilen,

PR 2.1)

2rzd*n’
bagint1 ile hesaplanmaktadir (Bird, 1994). Burada d molekiil ¢apini, n ise molekiil
say1 yogunlugunu belirtmektedir. DSMC ydnteminde molekiillerin hareket safhasi ve
molekiillerin ¢arpigsma sathasi birbirinden ayriklastirildigi i¢in, molekiillerin hareket
sathasinda ortalama serbest yol civarinda bir yol almasi ve takiben molekiillerin
birbirleri ile carpistirilmasi amaglanmaktadir. G6z Oniine alinan bir diger onemli
fiziksel gergeklik ise, benzetimde sadece birbirine yakin olan molekiillerin birbiri ile
carpismalarina izin verilmesidir. Bu nedenle DSMC yo6nteminde hiicrelerin dogrusal

boyutlari (/,) ortalama serbest yol ile iliskilendirilmektedir. Tipik bir DSMC hiicresi
dogrusal boyutunun makroskobik diisiimlerin (gradyenlerin) biiyiik oldugu yonlerde,
ortalama serbest yolun iigte biri kadar olmasi (/, = 1/3) gerektigi anlastimistir. Daha

biiylik bir hiicre boyutu viskozite katsayisinin olmasi gerekenden daha fazla

hesaplanmasina yol agmaktadir (Alexandre ve dig., 1998).

DSMC hiicreleri sadece molekiil ¢arpigmalar1 i¢in degil, ayn1 zamanda gaz akis
alaninin makroskobik degerlerinin hesaplanmasinda da kullanilmaktadirlar. Bu

hesaplamalarda hiicrelerde yer alan molekiillerin konum, hiz ve kiitle degerlerinden,

32



istatistiksel yontemler kullanilarak hiicrelere ait sicaklik, yogunluk, basing ve akis
hiz1 gibi makroskobik degerler elde edilmektedir. istatistiksel yontemler kullanilarak

elde edilen degerlerde olusan istatistiksel sapma (s) ile, hesaplamaya katilan 6rnek

sayist (N) arasindaki iligki,

s=1/+/N, (2.2)

bagintis1 ile verilmistir.Hesaplamalarda olusan istatistiksel sapma degeri 6rnekleme
alman saymin kare kokii oranminda kiiclilmektedir. Hesaplanan makroskobik
degerlerin, %1°lik bir istatistiksel sapma i¢inde kalmasi icin DSMC hiicresinde en az
10000 adet fiziksel molekiilden 6rnekleme alinmasina ihtiya¢ oldugu yukarda yer

alan bagintidan anlasilmaktadir. Durumu bir 6rnek ile agiklamak i¢cin 77 =300 K
sicakliginda ve ii¢ farkli basingta (p, =1atm.) (p, = p,/3), (ps = p, /10) azot gazi

icin yapilan hesaplamalarda elde edilen degerler Cizelge 2.2°de gosterilmektedir.

Cizelge 2.2 : Farkli basinglarda azot gaz1 i¢in (T=300 K) DSMC hiicresinde yer alan
fiziksel molekiil sayilari.

Basing 1-Boyutlu Hiicrede 2-Boyutlu Hiicrede 3-Boyutlu Hiicrede
Molekiil Sayisi Molekiil Sayisi Molekiil Sayisi
P=1 atm. 4.3x10" 7.6x10° 1.3x10?
P=1/3 atm. 4.3x10" 2.3x10"° 1.2x10°
P=0.1 atm. 4.3x10" 7.6x10" 1.3x10*

Yukaridaki tablodan da anlagilacagi lizere 1-boyutlu ve 2-boyutlu hesaplamalarda
makroskobik degerlerin kabul edilebilir bir istatistiksel sapma i¢inde kalmasi i¢in
DSMC hiicrelerinde yeterli sayida fiziksel molekiil bulunmakla birlikte, yogun gazlar
icin  3-boyutlu hesaplamalarda bu kisitlamanin dikkate alinmasi gerektigi
goriilmektedir. Gazin yogunlugu arttikca, makroskobik deger hesaplamalari igin
temel olusturan hiicrelerde mevcut fiziksel molekiil sayis1 azalmaktadir. Bunun

nedeni, hiicre boyutunun (l Y ), asagidaki bagintida oldugu gibi gaz yogunlugu ile ters

orantil1 olan ortalama serbest yol (1) tarafindan belirlenmesidir:

33



o (2.3)

Bu nedenle 3-boyutlu hesaplamalarda yogunlugun artmasi ile birlikte, hiicre
1 3

hacminin [Vh oc (—j ] yogunlugun kiip kokii oraninda kiiclildiigiinii gérmekteyiz.
n

Hiicre iginde yer alacak molekiil sayisi igin ise (N, =n.¥,) bagmtis kullanilirsa,

hiicrede yer alan fiziksel molekiil sayisinin,

N, = (2.4)

n_29
bagintisindaki gibi, gaz yogunlugunun karesi ile ters orantili oldugu goriilmektedir.

Tam tersi durumda ise gazin yogunlugu azaldikca DSMC hiicresi i¢inde yer alan

fiziksel molekiil sayisi artar. Bu oran 2-boyutlu hesaplamalarda N, ocl iken, 1-
n

boyutlu hesaplamalarda molekiil say1 yogunlugundan bagimsiz, sabit bir say1

olmaktadir.

Hesaplamalarin DSMC yontemi kullanilarak yapilacagi gaz akis bolgesi, ¢oziim
aglar1 liretim yontemleri kullanilarak istenen boyutlarda hiicrelere ayrilir. Olusturulan
¢Oziim aglar1 yapisal olabilecegi gibi yapisal olmayan aglarda olabilmektedir.
Yapisal aglar uygulama kolayligi ve hesaplama zamanindan tasarruf saglamakla
birlikte, uygulanabildikleri problem cesitleri itibari ile yapisal olmayan aglara gore

daha kisitli kalmaktadirlar (Wu ve dig., 2003).

Gaz akis alaninin hiicrelere boliinmesinin ardindan, benzetimde kullanilacak
molekiiller verilen baslangi¢ kosullarina uygun olarak gaz akis alanina yerlestirilirler.
DSMC yonteminde hesaplama kolayligr agisindan Sekil 2.2°de goriildiigii birden ¢ok
sayida fiziksel molekiilii temsil eden temsilci molekiiller kullanilmaktadir. Eger
temsilci molekiiller yerine fiziksel molekiiller kullanilsayda,

V, =10 um x 10 pm x 10 gm olan kiip seklindeki bir hacimde normal sartlar altinda,

yaklastk 2.5x10' adet molekiil yerlestirilmesi ve bunlarin hepsinin izlenmesi
gerekecekti. Bu sayida molekiiliin hareketlerini izlemek ve molekiiller arasi
carpismalart hesaplamak miimkiin olamamaktadir (Karniadakis ve Beskok, 2002).

Bu nedenle DSMC yonteminde birden fazla fiziki molekiilii temsil eden temsilci
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molekiiller kullanmak suretiyle, hesaplama yikiinii kabul edilebilir seviyelere

indirme olanag elde edilebilmektedir.

O

wa
O

"¢ P-o

Sekil 2.2 : Bir DSMC temsilci molekiilii birden ¢ok fiziksel molekiilii temsil eder.

Hiicrelerde makroskobik deger hesaplamalarinda temsilci molekiil kullanilmasi, daha
az sayida ornekleme alinmasina, bu nedenle de istatistiksel hata paymin artmasina
neden olmaktadir. Bu istatistiksel hata paymin kabul edilebilir bir degerde tutulmasi
icin hiicrelerde ortalama olarak 20 adet temsilci molekiil kullanilmasi gerektigi
hesaplanmistir (Oran ve dig., 1998). Bir DSMC temsilci molekiiliiniin, ka¢ adet
fiziksel molekiilii temsil etmesi gerektigini hesaplamak icin once hiicrede mevcut
fiziksel molekiil sayis1 hesaplanmakta ve takiben bu say1 hiicrede bulunmasini

istedigimiz temsilci molekiil sayisina boliinmektedir. Eger N, adet fiziksel molekiil
bulunan hiicrede, N,, adet temsilci molekiil kullanmak isteniyorsa, fiziksel- temsilci

molekiil say1 oranini (F,) hesaplamak icin,

Fy=—", 2.5)

bagintist kullanilir.Gaz akis alaninda yer alan her hiicre i¢in farkli bir fiziksel-
temsilci molekiil orani kullanmak miimkiin olmakla birlikte, hiicre degistiren her
temsilci molekiil i¢in ilave bir hesaplama yiikii ve ilave istatistiksel hatalar

getirmesinden dolay1 tercih edilen bir yontem degildir. Bu nedenle DSMC
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yonteminde bolgelere ayirma yontemi uygulanmayacak ise tek bir F)

kullanilmaktadir. Bu deger hesaplanirken, hiicrelerde konumlanan temsilci molekiil
sayisinin en az 20 civarinda olmasi gerektigi géz oOniinde tutulmahdir. Gaz
yogunlugunun akis bolgesi i¢inde biiyiik degisiklikler gdstermesi halinde, gazin az ve
¢ok yogun oldugu bolgelerde yer alan hiicrelerde temsilci molekiil sayilart ¢ok farkli
olabilmektedir. Bu kosullarda yapisal olmayan aglardan faydalanarak gaz
yogunluguna gore farkli hiicre boyutlar1 kullanilabilmekte veya tiim akis bolgesi ¢ok
sayida alt bolgeye ayrilarak her bir bolge paralel calisan farkli bir islemcide
hesaplanmaktadir (LeBeau, 1999). Her bir alt bolgede farkli F,, kullanma imkani
sayesinde, hesaplama yiikiinde tasarrufa gitme imkani1 da dogmaktadir. Cok bolgeli
calismada, bolge degistiren molekiiller i¢in silme veya kopyalayarak ¢ogaltma gibi

ilave islemlerin uygulanmasi gerekmektedir.
DSMC yonteminde gaz akis alani hiicrelere boliindiikten ve fiziksel temsilci molekiil
orant F, saptandiktan sonra, hesaplamalarda kullanilacak temsilci molekiillerin

baslangi¢ kosullarindan istifade edilerek gaz akis bolgesine yerlestirilmesi yapilir.

Bir hiicreye yerlestirilecek temsilci molekiil sayisin1 hesaplamak igin,

_n.V,

Ntm FN i

(2.6)

bagintis1 kullanilmakta olup, bu bagintida hiicreye ait molekiil say1 yogunlugundan

[n = kp TJ ve hiicre hacim degerinden (V,) yararlamlir. Burada p ve T hiicrenin
B
gaz basinct ve sicaklifi, &, ise Boltzmann sabitidir. DSMC molekiilleri hiicrelere,

konumlar1 hiicre ic¢inde rasgele olacak sekilde yerlestirilir. Bu yerlestirmeye ait
ayrintili bilgi Boliim 3’te verilmistir. Ayrica hiicre igine yerlestirilen her temsilci

molekiile,

w'="In(R,) 2k, T/msin(2 7 R,,) |

v=\-In(R,,) 2k, T/msin2 7 R,,) . Q2.7
W= -In(R,5) 2k, T/msin(2 7 R,,)

bagintilari ile, Maxwell dagilimindan 6rneklenmis bir 1s1l hiz bileseni atanir. Burada

R, .0 ile 1 arasinda diizgiin dagilmis rasgele bir sayiy1, 7 hiicre sicakligini, m
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molekiil kiitlesini, k£, Boltzmann sabitini belirtmektedir. Molekiillerin toplam hizlar
ise, hiicrelere baslangi¢c kosulu olarak atanan gaz akis hizi bilesenleri (U, V, W)
kullanilarak,
u=u+U |,

v=v'+V (2.8)

w=w+W

bagintilarindan hesaplanmaktadir.

2.1.3 DSMC molekiillerinin hareket safhasi

DSMC yonteminde molekiillerin konum degisiklikleri, ilk konumlar1 ve hiz
bilesenlerinden yararlanilarak hesaplanmaktadir. 3-boyutlu bir hesaplamada

molekiiller,
X, =X, +V.Af, 2.9)

bagintisinda oldugu gibi, ilk konumlarindan (xl) baslayarak, sahip olduklar1 hiz (V)

ile At zaman adimimin g¢arpimi kadar zamanda ilerletilirler. 1- ve 2-boyutlu
hesaplamalarda molekiillerin konumlar1 siras1 ile sadece 1- ve 2-boyutta takip

edilirken, molekiil hizlar1 her durumda 3-boyutlu olarak takip edilmektedirler.

DSMC yonteminde molekiil hareket sathast ve c¢arpisma safhasi birbirinden
ayriklastirildigl i¢cin Az zaman adiminin, molekiillerin ortalama carpisma zamani

olan ¢, ’den daha kiigiik alinmasi gerekmektedir (Bird, 1994). Molekiillerin ortalama

carpisma zamani ¢,

, (2.10)

bagintisinda oldugu gibi ortalama serbest yol (1) ve molekiillerin ortalama 1s1l hiz1
(c') kullanilarak hesaplanmaktadir. ¢, ’den daha biiyiikk secilen zaman adimlari,
molekiillerin hareket safhasinda ortalama serbest yola nazaran daha fazla yol
almasina ve dolayisi ile birkag¢ hiicre boyunca ilerlemesine neden olur. Bu durum
viskozite katsayisi degerinde zaman adimi1 Af 'nin karesi oraninda bir hataya neden
olmaktadir (Hadjiconstantinou, 2000). DSMC yo6nteminde kullanilan zaman adimi

At <t, kisitlamasinin, matematiksel modellerin sayisal ¢oziimlerinde karsilasilan
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CFL (Courant-Friederichs-Lewy) kisitlamasi ile bir benzerligi bulunmamaktadir.

DSMC yontemi her zaman kararlidir (Karniadakis ve Beskok, 2002).

DSMC molekiilleri zamanda bir zaman adimi A¢ kadar ilerleyip, hareketlerini
tamamlarlar. Bu sathada molekiillerin en son konuslandiklar1 hiicre bilgisinin tespit
edilmesine ve akis bolgesi smirlarint  gecen molekiillerin - sinir-molekiil
etkilesimlerinin hesaplanmasina ihtiyag duyulmaktadir. Bu amacla 6teleme hareketi
yapan molekiillerin izleri Sekil 2.3’te goriildiigii gibi baslangictan itibaren son
konumlarina kadar takip edilir. DSMC molekiillerini 6teleme safhasinda takip etmek
icin once molekiiliin harekete gectigi hiicreyi terk edip etmedigi kontrol edilir.
Molekiil hiicresini terk etmis ise hiicreyi hangi kenar/ylizeyden terk ettigi ve bu
kenar/yiizeyin smir ozelligi tasiyip tasimadigi tespit edilir. E§er simnir duvar ise
molekiil se¢ilen yansima modeli uyarinca yansimaya tabi tutulur. Sinirin akim sinir1
olmasi halinde sinir1 gectigi saptanan molekiil silinir. Bir molekil smir 6zelligi
tagimayan bir hiicre kenar/ylizeyi ile karsilastiginda herhangi bir etkilesime girmez
ve hareketine serbest¢ce devam eder. Bu molekiil izleme islemine, molekiil hareketini
tamamlayana kadar devam edilir. Akis bolgesi smurlart i¢inde kalan DSMC
molekiillerinin en son konuglandig: hiicre bilgisi hesaplanarak kaydedilir. Molekiil
izleri takip edilerek gerceklestirilen bu isleme ait sayisal uygulamalar, detaylari ile

birlikte Boliim 3’te, molekiil-duvar ve molekiil-akim sinir1 etkilesimleri ise asagida

sunulmustur.
n+1 o2
n ]
m m+1

Sekil 2.3 : Molekiil 1 numarali konumundan 2 numarali konuma hareket eder.
[m,n] hiicresinde olmadig1 anlagilan molekiil 6nce hiicreyi terk ettigi
kenara komsu hiicrede aranir. [m+1,n] hiicresinde de bulunamayan
molekiiliin, hiicreyi terk ettigi kenar tekrar hesaplanir ve komsu
[m+1,n+1] hiicresinde aranir.
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2.1.3.1 Duvar siir kosullar:

Gaz-duvar iligkisi DSMC yonteminde oldukca 6nemli bir yer tutmaktadir. Siirtiinme
kuvveti, kaldirma kuvveti ve 1s1 aktarimi bu gaz-duvar etkilesiminden
kaynaklanmaktadir. Fiziksel agidan karmasik bir konu olan gaz-duvar etkilesimi
gelistirilen tiim teoriler ve yapilan deneysel c¢alismalara ragmen miikemmel bir
temele oturtulamamustir (Shen, 2005). DSMC yonteminde molekiil-duvar etkilesimi
icin cesitli modeller kullanilmaktadir. Bu modeller i¢inde diizgiin yansima modeli,
daginik yansima modeli, Maxwell modeli ve Cercignani-Lampis-Lord (CLL) modeli

en yaygin kullanilanlar modellerdir.

Diizgiin yansima modelinde duvara carpan gaz molekiilleri Sekil 2.4’de oldugu gibi
aynen geldigi agida yansirlar ve gaz molekiilleri ile duvar arasinda bir enerji aktarimi
yasanmaz. Eger duvara ¢arpan molekiiliin carpmadan 6nceki paralel hiz bilesenlerini

u;,v,, duvara dik hiz bilesenini ise w, ile ifade edersek, yansima sonrasi hiz

bilesenleri asagidaki degerleri alirlar:

ur = ui >
v, =v, |, (2.11)
w, =-w

Diizgilin yansimada duvardan yansiyan molekiiliin i¢ enerjilerinde de bir degisiklik

olmadig1 varsayilmaktadir.

0L oL

Duvar

Sekil 2.4 : Diizgiin yansima modelinde molekiillerin duvara gelis ve duvardan
guny g
yansima acilari esittir.
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Daginik yansima modelinde ise (Sekil 2.5) duvara carpan gaz molekiillerinin
yansidiktan sonraki hiz bilesenleri ve i¢ enerjisi, yansidiklar1 duvarin sicakligindan
Maxwell dagilimma uygun olarak Orneklenir. Daginik yansimaya ugrayan
molekiillerin yansima agilari, hem yansima dncesi duvarla yaptiklar1 agidan bagimsiz
olur, hem de duvara carpmadan onceki toplam enerjileri duvara carptiktan sonraki
toplam enerjiden farkli olur. Daginik yansima modelinde molekiil hiz bilesenlerini
hesaplamak i¢in,

u, =Asinf ,

v.=Acosl

w, = =In(R,)/ B .
A= -In(R)/B ,

0=27(R,) ,

f=J2RT

bagntilar1 kullanilmakta olup, burada 7 duvar sicakligini, R gaz sabitini, B~ ise

(2.12)

en olas1 molekiiler hiz1 gostermektedir. u, ve v, molekiiliin yansimadan sonraki
duvara paralel hiz bilesenleri, w, ise yansimadan sonraki duvara dik hiz bilesenidir.
Duvara dik hiz bileseni (w,) molekiil duvardan gegemeyecegi i¢in, hesaplanirken
tek yonlii olmak durumundadir ve bu nedenle duvara dik hiz bileseni yarim Maxwell
dagilimindan Orneklenmektedir. Tim yonler igin esit olasiliga sahip paralel hiz
bilesenleri (u,,v,) ise Maxwell dagilimindan orneklenirler. Burada i¢ enerji
acisindan dikkat edilmesi gereken husus, molekiillerin sahip olduklari i¢ serbestlik

dereceleri ile ilgilidir. Bir atomdan olusan bir molekiil sadece &, =3 Oteleme

i
serbestlik derecesine sahip iken, iki veya daha fazla atom igeren molekiiller ilaveten
i¢ serbestlik derecelerine de sahiptirler. Molekdillerin i¢ serbestlik dereceleri donme
serbestlik &, ve titresim serbestlik & derecelerinden olusmaktadir. Titresim

serbestlik derecesi birden ¢ok atomlu molekiiller i¢in & =2 olup, 1.000 K altinda

sicakliklarda titresim serbestlik derecesi ihmal edilebilmektedir (Bird, 1994). Donme

serbestlik derecesi 2 atomlu molekiillerde &, =2, daha fazla atomlu molekiillerde ise
& =3 olarak alinmaktadir. £, =2 i¢in, T sicakligindaki bir duvardan molekiiliin i¢

donme enerjisi 6rneklenirken,

g, =—In(R, )k, T, (2.13)
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bagintis1 kullanilmaktadir. Ug veya daha fazla atomlu molekiiller i¢in ise daha farkli
bir yontem kullanilmasina ihtiya¢ vardir. Yansiyan molekiilin donme enerjisi

asagida yer alan enerji dagilim fonksiyonundan,

Lo T
_ _r — &,/ Kg
)=z /2)[kBTJ e , Q.14)

detayli sayisal wuygulamasi Bolim 3’te verilen kabul-red yontemi ile
orneklenmektedir (Gimelshein ve dig., 1996). Daginik yansima modeli genelde ¢ok
0zel islemlerden gegmemis duvarlar ve asir1 hizla hareket eden molekiillerin s6z
konusu olmadigi durumlarda miihendislik uygulamalar1 i¢in yeterli dogrulukta
sonuclar vermektedir. Fakat ¢ok temiz ve 6zel islemlerden ge¢mis duvarlar, vakum
kosullari, ¢ok hizli hareket eden molekiiller s6z konusu oldugunda ise daginik

yansima modeli yeterli olmamaktadir (Karniadakis ve Beskok, 2002).

)

Duvar

Sekil 2.5 : Daginik yansima modelinde molekiiliin duvara gelis agis1 « ile yansima
acis1 £ birbirinden bagimsizdir.

Maxwell yansima modeli ise daha once aciklanan diizgiin ve daginik yansima
modellerin bir karisimidir. Onceden deneysel olarak belirlenen « 1sil barmma
katsayist uyarinca, duvara ¢arpan molekiillerin & oraninda bir kismi daginik, 1-«

oraninda bir kismi ise diizgiin yansimaya tabi tutulmaktadir.

Daha once ifade edilen yansima modelleri duvardan yansiyan molekiillerin tasidigi
enerji ve ¢arpma agcist ile duvar sicakligi arasinda bir iliski kurulmasina imkan

tanimaz (Shen, 2005). Fakat yapilan molekiiler demet deneyleri bunun bdyle
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olmadigini, yansiyan molekiillerin belirli bir ag1 etrafinda dagildigini gostermektedir.
Bu noktadan hareketle CLL (Cercignani-Lampis-Lord) yansima modeli
gelistirilmistir (Cercignani ve Lampis, 1971; Lord, 1991; Lord, 1995). Bu model su
an icin en kapsamli ve gelismis yansima modelidir. Bu model de Sekil 2.6’da
goriilecegi lizere, yansima acgisi molekiiliin tasidig1 enerji, ¢arpma agis1 ve duvar

sicakligina bagl bir deger etrafinda dagilma gostermektedir.

Sekil 2.6 : CLL yansima modelinde yansiyan molekiillerin yansima agisi1 belli bir
deger etrafinda dagilim gostermektedir.

CLL yansima modelinde duvardan yansityan molekiillerin duvara teget hiz bilesenleri

asagida yer alan bagintilar,

0=27nR, |,

r=.-a.In(R,) ,
r (&) (2.15)
u, =1-a; u, +rcos@ ,

v, =rsind

kullanilarak hesaplanmaktadir. Duvardan yansiyan molekiillerin duvara dik hiz

bilesenini hesaplamak icin ise asagida yer alan bagintilardan,

0=27nR, |,

r=\-ayInR,) , (2.16)

w, =\/r2+(l—aN)wf+2r l1-a, w, cosf
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yararlanilmaktadir. Yukaridaki bagintilarda kullanilan tegetsel enerji barinma
katsayis1 «, ve dik enerji barinma katsayis1 «, , sirasi ile tegetsel momentum
barmma katsayis1 o ve dik momentum barmmma katsayisindan o' asagida yer aldigi
gibi,

a,=02-0) ,

0 o) . (2.17)

bagintilart kullanilarak hesaplanmaktadir.

2.1.3.2 Akim sinir kosullar:

Duvarlar disinda geometrimiz i¢inde yer alan akiskana uygulanan bir diger sinir
kosulu da gazin giris ve ¢ikis yaptigt sinirlardadir. Gazin molekiil say1 yogunlugu
(n), akis hizi (co), ve sicakligindan (T ) iceri giren molekiillerin sayis1
hesaplanirken, bu molekiillere ait hiz bilesenleri ise gaz akis hizi bilesenleri ve gaz
sicakligindan yararlanilarak hesaplanmaktadir. Molekiillerin sinirin giris yiizeyine

dik hizlar1 (u) kabul-red 6rnekleme yontemi ile hesaplanirken, molekiil hizlarmin
yatay Dbilesenleri (v, w) Maxwell hiz dagilim fonksiyonu kullanilarak

hesaplanmaktadir. Sekil 2.7°den goriilecegi lizere Kartezyen koordinat sistemi sinir
ylizeyi yz-diizleminde, gaz akis hiz vektorii ise xy-diizleminde kalacak sekilde
secilebilir. Siir yiizeyine dik eksen x-ekseni olup, gaz giris hiz vektoriiniin x-ekseni
ile yaptig1 ac1 @ ile gosterilmektedir. Dolayisi ile gaz akis hiz vektoriinlin x-ekseni

yoniindeki siir ylizeyine dik bileseni U = ¢, cos(8) olurken, diger yatay bilesenler

V =c, sin(@) ve W =0 olmaktadir.

Sekil 2.7 : Gaz akis bdlgesine sinirdan gaz girisi.
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Sinirdan igeri giren molekiil say1 akist N°, gazin hiz dagilim fonksiyonunu f ve

molekiil dik hiz bileseninin # ¢arpiminin entegrasyonundan elde edilmektedir,

NO:nI I qududvdw. (2.18)

Molekiillerin sinirdan igeriye giris hizlari, 1s1l hizlar1 (u',v',w') ile gazin igeri giris
hiz bilesenlerinin toplamina esittir:
u=u +c, cosd ,

V=1V +c,sinf (2.19)

w=w

Siirdan igeri giris yapan gazin 1s1l dengede oldugu varsayimindan hareketle, hiz

dagilim fonksiyonu f°, Maxwell hiz dagilim fonksiyonu f, ile esdegerdir:

3/2
m m 12 12 12
=N —— exp| — u- - +v-+w .
f [27szTJ p{ 2kBT( )}
ﬂ3

fo=n-"73 eXp(—ﬂz(u'2+V'2+w'2)) , (2.20)
T
m
d 2k, T

Molekiil say1 akist N° i¢in asagida belirtilen bagnti,

N’ =n p TT T (u +c,cos(@))exp(-=B> > +v?> +w?))dudvdw,  (2.21)

3/2
T

—0 —00 —c, cos(f)

kullanilmaktadir. Denklem integralin alinmasi ile asagidaki sekli,

N° = 2\/’1;ﬂ [exp(—s2 cos? 0) + s /7 cos Ol + erf (s cos 9)], (2.22)

almaktadir. Denklemde erf ile hata fonksiyonu ifade edilmektedir. Molekiiler hiz

orant olan s ise,

s=c, f= , (2.23)
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gaz akis hizinin en olasi molekiiler hiza oramdir. Gaz akis hizinin yilizeye dik
bileseninin (c, cos @), en olast molekiiler hiza (ﬂ_l> oram1 S ile ifade edildiginde

Denklem (2.22) asagidaki duruma,

n 2
Nt [exp(—S )+ Sx {l+erf (S)] ; (2.24)

S=c,cos(0)p

N’ =

gelir. N° birim alandan, birim zamanda gecen gercek molekiil sayisini

verdiginden, AS sinir ylizey alanindan, Ar zaman araliginda, F,, fiziksel- temsilci

molekiil orani i¢in sinir1 gegen temsilci molekiil sayis1 asagida oldugu gibidir:

NO = N0 BS54 (2.25)
FN

Molekiillerin sinira paralel 1s1l hizlar1 v',w', Maxwell dagilimindan,

v =rcosf
w =rsinf |,
0=2r7R, ,

r=\J-lnR, /B ,

bagintilar1 kullanilarak hesaplanir. Yukarida yer alan bagintilarda ifade edilen &

(2.26)

agisi, 0 ile 27 arasinda dizgin olarak dagilmis rasgele bir ag1, R, ise 0 ile 1

arasinda diizgiin dagilmis rasgele bir sayidir. £ degeri ise en olasi molekiiler hizin

(1/2 RT ) tersidir.

Molekiillere igeri giriste atanan sinira dik hiz bileseni (#) ise, en yaygin yontem olan

kabul-red ydntemi kullanilarak hesaplanir (Lilley ve Macrossan, 2003). Oncelikle bu

u hizinin dagilim fonksiyonu hesaplanir:
f,=au exp(— Bu’ ) (2.27)

Burada o degeri bir normallestirme katsayisi olup,

2p3°
= , 2.28
“ S\/;(1+erf S)+exp(—S2) (*:28)
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degerine esittir. Molekiillerin sinira dik hiz bilesenleri (u), ayrintili uygulamasi
Boliim 3’te agiklanan kabul-red yontemi kullanilarak f, hiz dagilim fonksiyonunun

orneklenmesi ile hesaplanmaktadir. Kabul-red yontemi ile hiz 6rneklemesi istenen
sayida molekiile hiz atanana kadar siirdiiriiliir. Bu yontemde dikkat edilmesi gereken
en Onemli husus alt ve {list hiz sinir degerlerinin se¢ilmesidir. Eger hiz aralifi ¢cok
biiylik secilirse, kabul edilme sansi ¢ok diisiik hizlarda esit olasilikla test hizi olarak
secildigi i¢in, test hizlarinin biiytlik bir kismi red edilir ve yontemin verimliligi diiser.
Bunun tam tersi olarak hiz sinir araligir ¢ok dar secilirse, bu seferde molekiillere

atanan hizlar, hiz dagilim fonksiyonunu tam olarak 6rnekleyememis olur. Hesaplama

verimliligi ve drnekleme etkinligi agisindan, hiz smir degerlerinin u,, = (S —3) 8~

ve u,, =(S+3) B olarak secilmesi 6nerilmektedir (Lilley ve Macrossan, 2003).

Gaz mikro i¢ akislarinda, akisin girig/cikis yaptigi smirlarda bir kisim kosullar
kullanict tarafindan belirlenirken, eksik sinir kosullar1 akis alanindan tamamlanmak
durumundadir (Piekos ve Breuer, 1996). Gazin giris yaptig1 sinirda (Sekil 2.8) basing
p, sicaklik 7' ve sinir yiizeyine paralel gaz akis hiz bilesenleri (V, W), kullanici

tarafindan belirlenirken, sadece gaz akis hizinin sinira dik bileseni (U ) akis alaninin
i¢ kismindan hesaplanir. Cikista ise sadece basing kullanici tarafindan belirlenir.
Diger tiim eksik sinir kosullar1 i¢ akis alanindan hesaplanir. Cikista gaz akis hiz1 ses
hizindan daha biiyiik ise (U, >a), bu simrdan igeri giren molekiil sayis1 ihmal
edilebilir bir diizeye gelmektedir. Bu durumda gaz ¢ikis siirindan igeri molekiil

ekleme islemi tamamen iptal edilebilmektedir (Piekos ve Breuer, 1996).

s [
C
—I
§D< DC =
D-U

<<

Sekil 2.8 : i¢ akista basing sinir kosullari.
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Eksik sinir kosullarinin i¢ akis alanindan tamamlanmasinda farkli ydntemler
onerilmektedir. Piekos ve Breuer (1996) eksik smir kosullarini sinira komsu akis

alaninda yer alan hiicrelerin makroskobik degerlerinden,

w,), =u,, (2.29)

m

bagintisin1 kullanarak tamamlamaktadir. Burada m hiicre bilgisini, U ise gaz akis
hizinin siira dik bilesenini ifade etmektedir. Nance ve dig. (1998) ise giriste sinira
dik gaz akis hiz1 bilesenini her hiicre icin o hiicrenin gaz akis debisinden
hesaplamaktadirlar. Once akis hizinin hesaplanacag: sinirdan her iki tarafa dogru
gecen molekiil say1 debisi hesaplanmakta ve bu iki deger arasindaki fark, o hiicre

sinirinin kesit alanina ve hiicrenin molekiil say1 yogunluguna boéliinerek gaz akis hizi,

0 0
i
Uy, =~ /n
W n A At

m m

, (2.30)

0
bagintis1 ile hesaplanmaktadir. Burada N say1 debisini, m hiicre bilgisini, n

molekiil say1 yogunlugunu, A yiizey kesit alanini, A¢ ise zaman adimini
gostermektedir. Bu yontem lkegawa ve Kobayashi (1989) de belirtilen yonteme
benzemekle birlikte, hesaplamalar hiicre esasli yapildigi icin bir farklilik arz
etmektedir. Yine bir diger farklilik ise siniri akis alanindan disar1 dogru gegen
molekiillerin benzetim i¢inde teker teker sayilmasi yerine Maxwell dagilimindan
hesaplanmasidir. Cikis sinirinda ise eksik sinir kosullar ses alt1 hizlar i¢in siirekli

ortam denklemlerinde sik¢a kullanilan karakteristik teoriden yararlanilarak, asagida

yer alan,
(0,), = p, + P =P
a,
(U)zf(z?)pﬁ |
. (pfc))ij | (2.31)
V) =v.
o

bagintilar yardimiyla hesaplanir. Burada m hiicre bilgisini, p yogunlugu, p

basinci, a yerel ses hizini, R gaz sabitini, U,V,W ise gaz akis hizlarim
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belirtmektedir. Wu ve Tseng (2001) ise sadece giris sinirinda degil, hem giris hem de
cikis sinirinda molekiill say1r aki degerlerinin kullanilarak gaz akis hizinin
hesaplanmasinin daha dogru bir yaklasim olacagimi ve boylelikle karakteristik
teoriden gelen ses alt1 hiz sinirlamasinin da kalkacagini ifade etmislerdir. Fang ve
Liou (2002) ses alt1 hizlar i¢in mikro kanallarda ¢ikis sinirinda karakteristik teorinin
uygulanmasinin uygun oldugunu ama giris sinirinda gaz akis hizinin molekiil say1
akist yerine icerden birinci dereceden disdegerbicim (ekstrapolasyon) ile
bulunmasini onermistir. Celenligil (2008) yiiksek Knr sayilarinda sadece Mach

sayisinin degil, Kn sayisinin da ¢ikis sinir sartlarinda etkisi oldugunu gostermistir.

Gaz molekiilleri eger tek atom yerine iki veya daha fazla atomdan olusuyorsa

molekiiller 6teleme enerjisi ¢, , yaninda donme ¢, ve titresime, enerjilerine de

tr?
sahiptirler. Tki atomlu bir molekiil igin dénme serbestlik derecesi &, =2 olurken, bu
sayl1 i¢ veya daha fazla atomdan olusan molekiiller icin & =3 olur. Titresim

serbestlik derecesi birden ¢ok atomlu molekiiller i¢in &, =2 olup, genelde yiiksek
sicaklik derecelerinde (7 >1.000° K ) hesaplamaya katilmaktadir (Bird, 1994).

Sinirdan giris yapan iki atomlu molekiillerin donme enerjileri,

51‘ kB T

¢, =—In(R,) (2.32)

bagintisindan orneklenirken, li¢ veya fazla atomlu molekiillerin (&, >2) donme

enerjileri,

1 g N/ [k, T
— r - gr B
f(gr) = —F(ggr /2) [—kBTJ e s (2.33)

dagilim fonksiyonundan kabul-red yontemi ile 6rneklenmektedir. Burada £, donme

serbestlik derecesini, 7' gaz sicakligini géstermektedir. I ise gamma fonksiyonudur.

2.1.4 DSMC molekiil carpismalari

DSMC yonteminde molekiillerin hareket safthasinin tamamlanmasinin ardindan sira
molekiillerin ¢arpistirilmalart safhasina gelir. Fiziksel benzetimin gergege yakin
olmasit i¢in sadece birbirine yakin olan molekiillerin c¢arpismalarina izin

verilmektedir. DSMC yonteminde hiicre ig¢indeki tiim molekiillerin birbirleri ile olan
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carpisma olasiliklarini hesaplamak ve en yiiksek carpigsma olasiligi olan molekiilleri
carpistirmak hesaplama yiikii acisindan verimli olmamaktadir (Bird, 1994).
Hesaplama ytikiinli azaltmak amac1 DSMC hesaplamalarinda daha farkli yontemler

uygulanmaktadir.

DSMC yonteminde molekiill c¢arpismalar1 genelde ikili ¢arpisma olarak
modellenmektedir. Bunun nedeni DSMC yonteminin gaz akislarinda 6zellikle de
seyreltik gaz akislarinda kullanilmasidir. Cok yogun gazlar haricinde, molekiiller
arasindaki ortalama uzaklik (5 ) ile gaz molekiil cap1 (d ) karsilagtirilldiginda, & >> d
oldugu goriilmektedir. Seyreltik gazlarda molekiiller aras1 mesafenin biiyiik olmasi
nedeni ile molekiil ¢arpismalart ¢ok biiyiik bir olasilikla ikili ¢arpigma seklinde
olmaktadir (Shen, 2005). Ornegin azot gazi ele alindiginda, molekiiller arasi ortalama
mesafe ve molekiil capina ait oranlar asagida oldugu gibidir. Azot gazinin atmosferik

basing altinda (p =101325 Pa) ve 300 K sicaklikta molekiil say1 yogunlugu,

n=plk,T, (2.34)

-3

bagmtisindan, n = 2.44x10” m™ olarak bulunur. Molekiiller aras1 ortalama mesafe

o buradan,
o=n""’ (2.35)

bagmtist kullanilarak, & =3.44x10°m olarak hesaplanir. Azot gazi molekiillerinin
capt d =4.17x107"" olarak alindiginda, &/d =8.25>>1 oldugu goriiliir. Bu
orandan gazin seyreltik oldugu ve bu seyreltik gaz ortaminda molekiil
carpigsmalarinin biiylik bir olasilikla ikili ¢arpismalar olacag: anlasilir. Daha onceki
ornekte belirtilen sartlar ortalama serbest yol formiiliine uygulandiginda ise
A =5.28x10"° m degeri elde edilir ve kolayca goriilecegi gibi A/J =15>>1 olarak
bulunur. Yine aynm sekilde A >> ¢ >>d baglantis1 goriilmektedir. Bu degerler 6zet

olarak Cizelge 2.3’de sunulmaktadir.
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Cizelge 2.3 : Azot gazi i¢in standart degerler.

Basin¢ Sicakhik Molekiil Sayr Azot Molekiill Molekiiller Arasi Ortalama

Yogunlugu ap1 Ortalama Mesafe Serbest Yol
(Pa) (K) gunlug Cap
(1/m%) (m) (m) (m)
101325 300 2.44x10% 4.17x107"° 3.44x107 5.28x10®

2.1.4.1 Hiicrelerde carpisacak molekiillerin ve sayilarinin hesaplanmasi

DSMC yontemi ¢arpigma sathasinda bir zaman adimi At siiresince ayni hiicre i¢inde
konumlanmis molekiillerden kacinin birbirleri ile ¢arpisacagi genelde Bird (1989)
tarafindan gelistirilen zamansiz saya¢ yontemi (NTC) ile belirlenmektedir. Sekil

2.9’dan goriilecegi lizere V, hacmindeki bir DSMC hiicresinde A¢ siiresince, c,
bagil hiz1 ile yol alan iki kat1 kiire (HS) molekiiliiniin ¢arpisma olasiligi, toplam etki
kesitlerinin (O'T =rd 2) taradig1 hacim (V, = F, o, ¢, At) ile hiicre hacminin ()
oranina esit olmaktadir:

P=F,o,c At/V,. (2.36)

F, burada bir temsilci molekiiliin temsil ettigi fiziki molekiil sayisini belirtmektedir.

DSMC yonteminde her ¢arpisma sathasinda her hiicre i¢in en biiyiik (GT c,)

degeri kaydedilir. Bu deger hem carpisacak molekiil ¢ifti sayisinin hesaplanmasinda,

hem de carpisma ic¢in segilecek molekiillerin secim kriterinde kullanilmaktadir.

DSMC hiicresinde eger N adet

tm

adet temsilci molekiil bulunuyorsa,

farkli sayida ikili carpigsma ihtimali mevcuttur. N, sayisinin biiyiik degerleri i¢in

tm

2

N, (N, -1) N . ol : .
Ny =1 ~ ;” kabulii yapildiginda, 7, hacmindeki bir DSMC hiicresinde bir

2

zaman adimu siiresince olusacak ikili ¢arpisma sayist N, asagidaki bagmtidan

hesaplanabilmektedir:

N, =(1/2)N, N, Fy(o,c,). AtlV,. 2.37)

max
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DSMC yonteminin dinamik karakteri nedeni ile N,, degeri her zaman adiminda
farkl1 bir deger alir. Istatistiksel anlamda bir degerin karesinin ortalamasi, o degerin

ortalamasmin karesinden farklidir. Bu nedenle denklemde N,’ yerine N, N,

ifadesi kullanilmustir (Bird, 1994). Bu bagimntida ifade edilen N, degeri o hiicrede

konumlanan DSMC hiicrelerinin zaman veya gurup ortalamasidir.

O O
O
© 2 0.0
O
- O
O Vr=cr.At.1td2 O

O o O
O 0 A

Sekil 2.9 : Bagil hizlar ¢, , ¢aplar1 d olan iki molekiiliin toplam etki kesitinin Az
zaman araliginda taradigi hacim.

DSMC hiicresi i¢inde ka¢ adet molekiil ¢iftinin carpisacaginin hesaplanmasinin
ardindan hangi molekiillerin carpisacagmin tespit edilmesi gerekmektedir. Once
hiicre i¢cinden rasgele bir temsilci molekiil secilir. Daha sonra yine ayni hiicre i¢inden
rasgele ikinci bir temsilci molekiil segilir. Secilen molekiillerin ¢arpigma sartini
saglaylp saglamadiklarin1 gérmek igin kabul-red yontemi kullanilmaktadir. Once
carpigma i¢in se¢ilen iki molekiiliin bagil hiz (cr) ve toplam etki kesiti (O'T) carpimi
hesaplanir. Bu deger asagida belirtilen bagint1 uyarica o hiicre i¢in o ana kadar
kaydedilen en biiylik bagil hiz ve toplam etki kesiti ¢arpimina boliiniir ve 0 ile 1

arasinda diizgiin dagilmis rasgele bir say1 (Rf) ile karsilastirilir:

(2.38)
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Bolim degeri R, degerinden biiytik ise, molekiiller segilen modele uygun olarak

carpistirilirlar. Aksi durumda bu kriteri saglayacak yeni molekiil ¢iftlerine gecilir. Bu

isleme hesaplanan sayida molekiil ¢arpismasi gerceklesene kadar devam edilir.

2.1.4.2 ikili molekiil carpisma modelleri

Molekiiller arasindaki kuvvetler kisa mesafelerde itme, uzun mesafelerde ise ¢ekme
seklinde olmaktadir. Elastik ¢arpisma ifadesi ile ¢arpisan molekiillerin toplamda hem
enerji hem de momentumlarinin korundugu ve ilaveten sahip olduklari 6teleme
enerjileri ile donme ve titresim enerjileri arasinda bir enerji alis verisi olmadigi
belirtilmektedir. Daha 6nce de belirtildigi gibi gaz molekiilleri arasindaki ortalama

mesafenin gaz molekiiliiniin capindan ¢ok daha biiyiik oldugu (5 >>d ) seyreltik

gazlarda ikiden fazla molekiiliin aym1 anda birbirleri ile carpisma ihtimali ¢ok
diisiiktiir (Shen, 2005). Bu nedenle DSMC yonteminde genelde ikili molekiil
carpisma modelleri kullanilmaktadir. ikili elastik molekiil garpismalarinda kiitle,

dogrusal momentum ve 6teleme enerjisi korunmaktadir

mc, +m,c, =mc, +m,c, =(m, +m,)c, , (2.39)

2 2 2 )
mlcl +m202 —mlcl +m202

Bu denklemlerde m kiitleyi, ¢ hizi, * ise carpisma sonrasi degerleri ifade
etmektedir. ¢, kiitle merkezi hiz vektorii, m, azaltilmis kiitle, ¢, ve ¢, sirasi ile

carpisma oncesi ve sonrasi bagil hiz vektorleri olup,

e _metm e,

m b

ml +m2
m, m,
m,=———, (2.40)
ml +m2
€, =¢—-¢C¢ ,
€. =¢,—-¢ ,

bagintilari ile ifade edilirler. Denklem (2.39)’da 6 bilinmeyen hiz bilesenine karsilik,
3 tanesi momentum, 1 tanesi enerji olmak {lizere 4 adet denklem vardir. Denklem
sistemini kapatmak i¢in 2 eksik degerin bulunmasina ihtiya¢ duyulmaktadir.
Bunlardan ilki olan y acis1 carpisma Oncesi bagil hiz vektoriiniin ¢, , ¢arpisma
sonrasi bagil hiz vektérii ¢, ile yaptigi sapma agisidir (Sekil 2.10). Ikinci bilinmeyen

deger ise carpigsmanin yer aldig1 diizleminin, referans se¢ilen her hangi bir diizlem ile

52



yaptigt ¢ acisidir. Bu iki eksik degeri hesaplamak icin kati1 kiire (HS) modeli,
degisken kati1 kiire (VHS) modeli, degisken yumusak kiire (VSS) modeli gibi

carpisma modelleri gelistirilmistir.

O

Sekil 2.10 : Ikili carpigmada ¢, bagil hiz vektdriiniin yaptig1 y ac1 sapmasi (Bird,
1994).

Hesaplama kolaylig1 sagladigi i¢in molekiillerin c¢arpigsma Oncesi ve sonrast hiz

vektorleri ¢, ¢, ,c,, m, degerleri cinsinden ifade edilirler:

r

¢, =cC, + ¢,
m,
m,
C2 = cm __cr >
m,
(2.41)
% m, .«
¢, =¢C, + " N
1
% m,
c2 - cm - cr
m,

Buradan goriilecegi iizere kiitle merkezli sistemde, ¢, —¢,, ve ¢, —c,, hiz vektorleri
birbirine ters yonlii paralel olup ayni diizlemde yer alirlar. Dolayis1 ile c¢arpisan
molekiilerin ¢arpisma sonrasi hiz vektorleri de bu diizlemde yer alacaktir. Bu

degerleri enerjinin korunumu denklemine yerlestirsek,

2 2 2 2
mycl +mycl = (m, +m2)cm +m.c. (2.42)

2
m

*2 * #
m,c, +m2c2 —(m1+m2)c +err ,

elde ederiz. Buradan goriilecegi lizere carpisma Oncesi ve sonrasit bagil hiz

vektorlerinin genlikleri birbirine esit ¢, =c, olarak bulunur. Sekil 2.10°dan da
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goriilecegi lizere y sapma agisi ile 6, (bagil hiz vektori ile simetri ekseni OS

arasindaki ac1) agis1 arasinda agagidaki,
y=r-20,, (2.43)

bagintt mevcuttur. Yukarda yer alan bagint1 ve ¢esitli molekiil carpisma modellerini

kullanarak y sapma acis1 hesaplama imkani mevcuttur.

Molekiil carpigsmalarinda sapma agis1 disinda kullanilan bir diger 6nemli parametre
de etki kesitidir (0'). Molekiil ¢arpisma modelleri etki kesitinden yola ¢ikarak toplam
etki kesiti o, viskozite etki kesiti o, ve yayilim (difizyon) etki kesiti o,
degerlerinin hesaplanmasini saglarlar. Bu degerler kullanilarak gaz akisina ait

viskozite, 1s1 iletim ve yayilma katsayilarini hesaplamak miimkiin olmaktadir. Bu

degerlerin hesaplanmasini saglayacak bagintilar asagida verilmektedir:

o =(b/sin(y))|db/dy| .
Ly 4

o = J.G sin(y)dy de
0

" 2.44
o, = IO‘SiI’lS(}()d}( de 249
0

4z

op = Ia (1—cos(y))sin(y) dy de

2.1.4.3 Kati kiire modeli

Kati1 kiire (HS) modeli hesaplamalarinin basitligi nedeniyle en ¢ok kullanilan
carpisma modellerinden biridir. Bu modelde Sekil 2.11°de goriilecegi tizere
molekiillerin ~ ¢arpismasi, bilardo toplar1 gibi birbirlerine degdikleri an

gerceklesmektedir. Benzer iki molekiiliin ¢arpismasi i¢in molekiiller arasi en yakin
gecis mesafesinin (b), yarigaplariin toplamindan (z%+%) daha kiiciik (b <d )

olmas1 gerekmektedir.

54



Sekil 2.11 : Kat1 kiire molekiil carpisma modeli (Bird, 1994).

Daha 6nce elde edilen 8, = % —% bagintisi da (Sekil 2.12) hesaba katildiginda,

b=dsin @,

3

b=d sin (f —lj , (2.45)
2 2

bzdcos(lj ,
2

bagintilar elde edilir.

0

Sekil 2.12 : Kati kiire modelinde &, ag1s1 ile en yakin gecis mesafesi b ve molekiil
merkezleri arasindaki mesafe d ’yi gosteren baglanti tiggeni.

Trigonometrik baglantilar kullanilarak asagidaki bagintilar,
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cos’(y/2)=(b/d)

”C% —(brdy (2.46)

cosy=2.(b/d) -1 ,

elde edilir. Kat1 kiire carpisma modelinde (b/ d )2 degerinin 0 ila 1 arasinda diizgiin
olarak dagilmis rasgele bir sayr (R,) oldugu varsayilmaktadir (Shen, 2005).

Carpisan molekiillerin ¢arpisma sonrasi hiz bilesenlerini hesaplamak icin gereken

cos y, sin y ve ¢ degerleri i¢in asagidaki bagintilar,

cosy=2R, -1,

sin y =4/1—cos® y , (2.47)

e=2nR, ,

kullanilmaktadir. ¢ agis1 carpisma diizlemi ile referans bir diizlem arasindaki agidir.
Bu ag1 kat1 kiire (HS) modelinde 0 ile 2 7 arasinda diizglin dagilmis rasgele bir ac1

olarak alinir.

Kat1 kiire modelinde carpma sonrasi bagil hiz vektori i¢in tiim yonler esit
olasiliktadir. Bu nedenle ¢arpisma sonrasi bagil hiz vektorii bilesenleri hesaplanirken

carpigma Oncesi bagil hiz vektoriiniin sadece biiyiikliigii hesaba katilmakta, yonii g6z
oniine alinmamaktadir (Bird, 1994). Bu nedenle ¢, vektdriiniin bilesenleri asagida
verildigi gibi,

C:,X = CV COSZ 5

c:,y =c, sin y cos¢ (2.48)

¢,.=c,sinysing

belirlenmektedir. Ozel bir 6rnek olarak eger carpisan gaz molekiillerinin kiitleleri esit

olarak alinirsa (m, = m,), ¢arpisan molekiillere ait ¢arpisma sonrasi hiz bilesenleri

ise asagidaki gibi,

”1*,2 =0.5(u, +u,)¥0.5 cfjx ,
vi, =05(v, +v,)F05¢,, (2.49)

wiz =0.5(w, +w,)¥0.5 cfﬁz ,
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bulunur. Burada 1 ve 2 carpismaya giren molekiillerin numaralarini, wu,v,w ise

molekiillerin hiz bilesenlerini ifade etmektedir.

Denklem (2.44) kullanilarak kat1 kiire modeli i¢in etki kesiti o, toplam etki kesiti

o, viskozite etki kesiti o, ve yayilim etki kesiti o, hesaplanabilmektedir:

ldb/ dy| = [jdsm[;{j :

oc=d*/4 ,

O'T:7[d2 , (2.50)
2

O'#—EO'T ,

Op =07

Viskozite ve 1s1 iletim katsayilar1 ise Chapman-Enskog teorisinden asagida oldugu

gibi,
e (5/8\zmk,T) ’

(m/(4k,T) 4T o, explom e, /(4 k,T))de, @.51)
k=(15/4)k, /m;ﬂ

hesaplanmaktadir (Bird, 1994). Iki farkli molekiilden olusan bir gaz igin yayilim
(difiizyon) katsayis1 ise yine Chapman-Enskog teorisinden asagidaki baginti,

1/2
D, - (3/16)2 7k, T/m,) , (2.52)

(m, /(2 k, T))3.[c,5 o exp(— m, e’ /(2 k, T))dcr

ile verilmektedir (Bird, 1994). Kat1 kiire (HS) modelinde u viskozite katsayisini

hesaplamak i¢in Denklem (2.51)’de o, degeri i¢in Denklem (2.50)’de hesaplanmus

o, = g;r d’ bagntist kullanilirsa,

tiys = (5/16) (R T/ x)"*(m/d?), (2.53)

olarak bulunur. Yukaridaki denklemden goriilecegi iizere (u, oc T*°), viskozite

sicakligin karekok istii ile orantili olarak degigsmektedir. Bu deger 6rnegin azot gazi
i¢cin 0.74 olup, kat1 kiire modeli i¢in hesaplanan viskozite-sicaklik bagintis1 gercekei

olmamaktadir (Bird, 1994).
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2.1.4.4 Degisken kat1 kiire modeli

Kat1 Kiire Modelinde sapma agisinin rasgele alinmasi, toplam etki kesitinin bagil

hizdan bagimsiz olmasi, ve bu modelde gazin viskozitesi ile gazin sicakligi
arasindaki iligkinin g oc 7% olmasi gercekgi degildir. Hem Kati Kiire modelinin

hesaplama kolayligini muhafaza etmek, hem de fiziksel acidan daha gerceke¢i bir
model olusturmak amaci ile Bird (1994) tarafindan degisken kat1 kiire (VHS) modeli
gelistirilmistir. Fazla bir etkisi olmadig1 anlasildigi i¢in bu modelde kat1 kiire (HS)
modelinde oldugu gibi bagil hiz vektoriiniin sapma agis1 yine tiim yonler icin esit
olasiliktadir. Farkli olarak molekiillerin caplar1 molekiiller arasindaki bagil hiz
vektoriiniin biiyikliigii ve bir @ parametresi ile orantili hale getirilmektedir.
Degisken kati kiire (VHS) modelinde molekiil ¢aplarin1 hesaplamak icin asagida

verilen baginti,

d=d,[{ky T, (mc)}*""?IT(5/2-w)]'"?, (2.54)

ef

kullanilmaktadir. Her gaza ait d,,, ve T,

s V& @ degerleri belirlenmis olup, referans
tablolardan her gaz i¢in o gaza Ozel degerler kullanilmaktadir. I' burada gamma
fonksiyonunu ifade etmektedir. VHS modelinde viskozite katsayisi ise asagida yer

alan baginti,

o o 15/8lrmk,) 4 ky (m)” T (2.55)
s r4-vyzrd? ¢’ ’ '

ile hesaplanmaktadir. VHS modelinde yukaridaki denklemden goriilecegi iizere

viskozite ile sicaklik bagintist g, oc T olarak ifade edilmektedir.

2.1.4.5 Degisken yumusak kiire modeli

HS ve VHS modellerinde viskozite ve yayilim etki kesit oranlar1 o, /0, =1.5 gibi

sabit bir degere sahiptir. Bu oranin yayilimin (diflizyon) onem kazandigi gaz
karisimlarinda gercek¢i olmadigi anlasildigindan, Koura ve Matsumoto (1991)
degisken yumusak kiire (VSS) adi ile yeni bir model 6nermislerdir. Bu yeni modelde
molekiil ¢aplart yine VHS modelinde oldugu gibi (Denklem (2.54)) bagil hiz
vektoriiniin bliytikliigline bagli olmakta, fakat ¢arpisma sonrasi bagil hiz vektori

sapma acist y i¢in b =d cos( x/ 2) bagintis1 yerine daha farkli bir baginti,
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b=dcos“(y/2) ,
cos(y/2)=(b/d)"" , (2.56)
cos(y)=2((b/d)*)"'“ -1 ,

kullanilmaktadir. VSS modelinde hem molekiil ¢cap1 &, hem de sapma agis1 kosiniis

lissii @ degiskeni, carpisma bagil hizina bagli degerlerdir. y agis1 bagintisindaki «
parametresi nedeni ile VSS modelinde bagil hiz vektorii sapma agist y, VHS
modeline gore daha kii¢iik olmaktadir. « degisken degeri (1<« <2) arasinda

degismektedir. Deneysel yontemlerle hesaplanan viskozite katsayilar1 veya yayilim
katsayilarina uyum gosteren « degerleri farkli gazlar veya gaz karisimlar igin

Tablolarda verilmektedir (Shen, 2005).

VSS modelinde yine VHS modelinde oldugu gibi (b/al)2 degeri 0 ile 1 arasinda
diizgiin dagilmis rasgele bir say1 olarak alinmaktadir. Bu nedenle sapma acisinin
kosiniis ve siniis degerleri ve referans diizlemden olan a¢1 degeri (g) icin agagidaki

bagintilar,

cosy=2 (Rfl)”“ -1,

sin y =4/1-cos® y , (2.57)

e=2nR, |,

kullanilmaktadir. VSS modelinde ¢arpigsma sonrasi bagil hiz vektérii sapma agisi,
tim yonlerde esit olasilikli bir dagilim gostermedigi igin, cr* bagil hiz vektorii
bilesenlerinin hesaplanmasinda, ¢, bagil hiz vektorii yoniiniin de géz oniine alinmasi

gerekmektedir:

. . . 2 5 Y2
c,,=cosyc, +sinysing (Cr,y + cm) ,

* . . 2 2 \l/2
¢,,=cCosyc, +siny (cr ¢,,cosg—c, ¢, sin g)/(crjy + Cr,z) , (2.58)

*

B . . 2 2 \/2
c,.,=cosyc, —siny (c, c,, cose+c,, ¢, sin 5)/(c,,y + c,,z)

*

c. . degerleri, (2.49)

r,y?> r,z

Carpisma sonrast bagil hiz vektorii bilesen ¢, ., c

denkleminde yerine konarak, ¢arpisan molekiillerin ¢arpisma sonrasi hiz bilesenleri

u,,v,, w,u,, v,, w, hesaplanmaktadir.
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VSS modelinde toplam etki kesiti o, viskozite etki kesiti o, ve yayilim etki kesiti

o, etki kesiti ise asagidaki bagintilarda,

o,=nd”>

_ 2
O'ﬂ—Sﬂ g or (2.59)
Op =SD Or

verilmektedir (Shen, 2005). Bu denklemlerde yer alan S, ve S, Kkatsayilar,

viskozite ve yayilim etki kesitlerinin yumusaklik katsayilar1 olarak adlandirilmakta

olup, a cinsinden degerleri asagida oldugu gibi,

g - ba

" (a+1)a+2) (2.60)
g -2

Poa+1

verilmektedir. VSS modelinde viskozite katsayis1 ve molekiil ¢cap1 asagida verilen

bagintilar,
1
Hyss = Hyus >
S, (2.61)

dyss = dyys [ |S

uo

ile hesaplanmaktadir (Shen, 2005). VSS modelinde viskozite katsayisi, VHS

modelinde oldugu gibi sicakligin @ {issii ile orantili olmaktadir (4, oc 7).

2.1.4.6 Elastik olmayan molekiil carpismalar:

Elastik olmayan molekiil ¢arpigsmalarinda, molekiillerin 6teleme enerjileri (E,,.) ile

donme (Er) ve titresim (Ev) enerjilerinden olusan i¢ enerjileri (E,) arasinda bir
enerji degisimi yasanabilmektedir. Molekiillerin i¢ titresim enerjisi ¢ok yiiksek gaz
sicakliklart (7 >1.000 K) disinda 6nemini kaybettigi icin, 7 <1.000 K sicaklik

kosullarinda molekiillerin i¢ enerjisinin sadece donme enerjisinden olustugu
varsayillmaktadir (Bird, 1994). Elastik olmayan ikili molekiil carpigsmalarinda

carpisma oncesi ve sonrasi enerjiler asagida yer verilen,
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ET = Etr + Er >
* * *
ET = Etr + Er >
Etr gtr,l + gtr,2 s
.., (2.62)
Etr gtr,l + gtr,2 b
Er gr,l + 81 2 s
* *
Er gr,l + gr,Z H

bagintilarda gosterilmektedir. Bu denklemlerde * ¢arpisma sonrasi durumu, &
carpigmaya istirak eden molekiillerin bireysel enerjilerini gostermektedir. Larsen ve

Borgnakke (1975) tarafindan gelistirilen yontem uyarinca once ilk adim olarak,

*

molekiillerin ¢arpigma sonras1 Oteleme enerjileri toplami E, , asagidaki dagilim

fonksiyonundan,
3/2-w £-1
P _Jé+1/2-0(E, §+1/2-0f, E,
P 3/2-0 \ E, -1 E, ’ (2.63)

kabul-red yontemi ile Orneklenir. Yukaridaki denklemlerde & donme serbestlik

derecesi, @ ise viskozite katsayisi hesabinda kullanilan sicakligin iistii degiskenidir.

R, ise 0 ile 1 araliginda diizgiin dagilmis rasgele bir sayidir. Hesaplanan E, degeri

toplam enerjiden ¢ikarilarak,

E =E,-E, (2.64)

o

carpigsma sonrasi toplam donme enerjisi bulunur. Carpisma sonrasi toplam donme
enerjisinin £, ¢arpisan molekiillere pay edilmesi islemi, yine asagidaki verilen enerji

dagilim fonksiyonuna,
. N\E/2-1 . NE/2-1
P — 25—2 gr,l 1_ gr,l ,
P, E; E; (2.65)

kabul-red yontemi uygulanmasi ile gergeklestirilir. Yine Orneklenen 5:,1 degeri

toplam donme enerjisinden ¢ikartilarak,

*

r,o

* *
gr,2 :Er —&
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ikinci molekiile ait donme enerjisi hesaplanir. Carpigsma sonrasi molekiillerin 6teleme

bagil hiz vektoriiniin biiytikliigii ise,

c. = Lo (2.66)

daha 6nce hesaplanan E, degerinden ve kinetik enerji bagmtisindan hesaplanir.

Yukaridaki denklemde m, carpigsmaya istirak eden molekiillerin azaltilmis kiitlesidir.

Molekiillerin carpigsma sonrasi hiz vektor bilesenleri ise, bu bagil hiz vektoriinden

esnek carpismada oldugu gibi hesaplanir.

2.1.5 Makroskobik degerlerin hesaplanmasi

DSMC molekiillerinin sayr yogunlugu, enerji ve momentum gibi mikroskobik
bilgilerinden yararlanarak, akisa ait yogunluk ( p), akis hiz bilesenleri (U ,V, W),
sicaklik (7') ve basing ( p) gibi makroskobik degerler hesaplanmaktadir. Bu degerler

hiicre temelli oldugundan, hiicre merkezlerine iliskilendirilirler. Hesaplama
yapilirken daimi akislarda zaman ortalamasi, daimi olmayan akiglarda ise gurup

ortalamasi alinmaktadir.

Bir DSMC hiicresinde yogunluk hesab1 yapmak icin once hiicrede bulunan temsilci

molekiiller N, sayilmalidir. Daha sonra bu sayi fiziksel-temsilci molekiil oran1 F),

ile ¢arpilarak o hiicrede bulunan fiziksel molekiil sayist N, hesaplanir. Bu saymin
hiicre hacmine (¥, ) boliinmesi ile bulunan molekiil say1 yogunlugunun (1), molekiil

kiitlesi (m) ile carpimindan akisin yogunlugu,
p=n.m, (2.67)

hesaplanabilmektedir. Hiicre i¢inde gaz akis hizi bilesenlerini U, V', W hesaplamak
icin, hiicrede yer alan tiim temsilci molekiillerin iz vektorlerinin (¢) bilesenleri
(u, v, w), ilk molekiilden baslanarak toplanir ve elde edilen sonu¢ o hiicredeki

molekiil sayisina N, boliiniir:
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1 &

U=N—21/ln ,

tm n=l1
1 ¥
V=—->v , 2.68
Nlm nzl: n ( )
1 N,
W=—->w

Hiicre oteleme sicaklig1 7. ise,

17

3 m—5
5 k, T, = > ¢ 2, (2.69)

yine hiicrede yer alan molekiillerin 11l hiz vektdriinden ¢ hesaplanmaktadir. Bir

molekiiliin 1s1l hiz vektori ¢',

c=c—c,, (2.70)
o molekiiliin hizindan ¢, gaz akis hiz1 ¢, ¢ikarilarak hesaplanir. Gaz akis hiz1 ise
molekiil hizlarinin ortalamas1 alinarak c, —c¢ bulunmaktadir. Hiicre sicakligimni
hesaplamak icin gereken c? degeri ise,

¢ =c?-2ce,tel = -cl, @.71)

bagintis1 kullanilarak bulunur. Molekiil hiz bilesenlerinin karelerinin ortalamalari

(u’,v’, w?) asagida verilen bagntilar,

_ N,
> 1,
u-=—>u, ,

Ntm n=l1
—2 1 N )
V=S 2.72)
N S
tm n=l1
—2 1 Ny,
w =— Wn N
Ntm n=l1

kullamlarak hesaplanir. ¢® =u” +v? +w’ ve c¢; =U>+V?> +W?* bagntilan goz

Ontine alindiginda, 7,

T

Oteleme sicaklik degerini hesaplamak icin,

= "), 2.73)
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bagintis1 kullanilir. Gaz molekiilleri birden fazla atomdan olusmakta iseler,
molekiiller sadece Oteleme serbestlik derecesine (5”) degil, ayn1 zamanda dénme
serbestlik derecesine de (5,), sahiptirler. Molekiilerin sahip olduklar1 bu ilave i¢

enerjiden (er) dolay1 her hiicre i¢in ayrica bir i¢ sicaklik,

r =2 e, (2.74)

' é:r kB

hesaplanmasi da gerekmektedir. DSMC hiicrelerinde mevcut molekiillerin ortalama
i¢ enerjileri Z ile gosterilmektedir. Eger yiiksek sicakliklar icin (T >1.000 K )

titresim serbestlik derecesi olusursa, bu enerjinin de ayni sekilde sicaklik hesabinda

g0z Oniine alinmas1 gerekir.

Isil dengede olan bir gaz hiicresinde enerjinin es paylasimi prensibi geregince

T, =T. kosulu bulunmaktadir. Eger gaz 1s11 dengede degil ise, hiicre icin genel

sicaklik 7, tarifi,

T +¢ T
T — é,tr r é/}” r

. , (2.75)
$+6,

yapilmaktadir (Bird, 1994). Hiicre basincini hesaplamak i¢in,

pzépc_'z, (2.76)

daha once hesaplanan yogunluk (p) ve 1s1l hizlarm karesinin ortalamast ¢ degeri

kullanilmaktadir. Gaz karisimlarindan olusan akislara ait makroskobik degerlerin
bulunmasinda daha farkli bir yol izlemek gerekmektedir. Bu konu ile ilgili daha

ayrintili bilgi Bird (1994) tarafindan verilmektedir.

2.1.6 Daimi ve daimi olmayan akislar icin ortalamalarin alinmasi

DSMC yonteminde kullanilan temsilci molekiillerin her birisi ¢ok sayida fiziksel
molekiilii temsil etmektedir. Bu nedenden dolayt DSMC yontemi ile hiicre temelinde
anlik olarak hesaplanan makroskobik gaz akis degerleri istatistiksel bir hata payi

icermektedir. Bu istatistiksel hata pay1 degeri (s),

§oc——, Q2.77)

JN
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hesaplamalarda kullanilan 6rnek sayismim (V) kare kokii ile ters orantili olmaktadur.

Makroskobik degerlerin  hesaplanmasinda, Ornekleme sayisinin  arttirilarak
istatistiksel hata payini diigtirecek yontemlere ihtiya¢ duyulmaktadir. Daimi akislarda
ornekleme sayisini arttirmak i¢in, zamanda ortalama alinmaktadir. Daimi olmayan

akislarda ise, ornekleme sayis1 gurup ortalamasi alinarak arttirilmaktadir.

2.2 DSMC Molekiillerinin Hiicre Esash Siraya Dizilmesi

Bu calismada yeni bir molekiil numaralama yontemi kullanilmak sureti ile molekiil
hareket sathasindan sonra molekiillerin hiicre temelli olarak siraya dizilme islemine
olan ihtiyaca son verilmesi amaglanmistir. Bodylece DSMC yo6nteminde hesaplama
zamanindan tasarruf saglamak miimkiin olmaktadir. Geleneksel DSMC yodnteminde

once akis alaninda yer alacak en fazla DSMC molekiil sayis1 (N, ) belirlenmekte,

takiben Sekil 2.13’de goriildiigii gibi lizerinde hiz, konum ve i¢ enerji bilgileri

tagtyan her bir DSMC molekiili farkli bir say1 (1< N < N__ ) ile tarif edilmektedir.

DSMC molekiilleri akis alan1 digina ¢ikana kadar ayn1 say1yr muhafaza etmektedirler
(Bird, 1994). Akis alani disina ¢ikan molekiillere ait sayilar ise, akis alanina akim

sinirlarindan giren yeni molekiiller i¢in kullanilmaktadir.

Molekll Veri Yapisi

1 2 3 4 N
Hiz Hiz Hiz Hiz Hiz Hiz
Konum Konum Konum Konum Konum Konum
i¢ Eneriji i¢ Enerji i¢ Enerji i¢c Enerji i¢ Enerji i¢ Eneriji

Sekil 2.13 : Geleneksel DSMC molekiil veri yapisi.

Molekiil hareket safhasi sonunda DSMC molekiillerinin konumlandiklar1 yeni
hiicreler belirlenerek, molekiiller Sekil 2.14’de oldugu gibi hiicre esasli olarak siraya
dizilirler. Bu siraya dizme islemi DSMC molekiil sayist ile orantili bir hesaplama

yiikii getirmektedir.
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Moleklllerin Hicre Esash Siraya Dizilmesi

[3 o [11s5]20]1 [14][N]2 [12] 8 [N-1]15 ] 5 | 13]
1 2 3 H-1 H

Sekil 2.14 : Geleneksel DSMC molekiil veri yapisi kullanilarak molekiillerin hiicre
esaslt olarak siraya dizilmesi. Molekiil sayilari {ist sirada, hiicre sayilari
ise alt sirada gosterilmektedir.

Bu ¢aligmada kullanilan yeni bir yontem ile, Sekil 2.15’de oldugu gibi molekiil veri
yapisinda bir degisiklik yapilarak, her molekiil i¢cinde bulundugu hiicre bilgisi ve o
hiicredeki kaginct molekiil oldugunu igeren bir etiket ile tanimlanmaktadir. Yapisal
aglarin kullanildig1 bu 2-boyutlu 6rnekte, molekiilleri tanimlamak i¢in kullanilan ilk
iki rakam o molekiiliin i¢inde bulundugu hiicre bilgisini, ligiincii rakam ise

molekiiliin o hiicre i¢indeki sirasin1 vermektedir.

Yeni Molekil Veri Yapisi

1,1,1 1,1,2 1,1,3 1,2,1 1,2,2 M.N,K
Hiz Hiz Hiz Hiz Hiz Hiz
Konum Konum Konum Konum Konum Konum
i¢ Eneriji i¢ Eneriji ic Enerji || i¢ Enerii i¢ Eneriji i¢ Eneriji

Sekil 2.15 : DSMC yo6nteminde 2-boyutlu hesaplamalar i¢in yeni molekiil veri
yapisinin kullanilmasi.

Hareket sathasi boyunca akis alaninda yer alan DSMC molekiilleri konum
degistirirler. Sekil 2.16’da goriildiigii gibi, 2-boyutlu yapisal ag kullanilan bir DSMC
¢oziiclistinde konum degistiren molekiiller sira ile MOL(M,N,L) veri yapisindan
satha basinda i¢i bos olan YMOL(M,N,L) veri yapisinda tasinirlar. Ornegin (1,1)
hiicresinde birinci sirada yer alan ve MOL(1,1,1) olarak tanimlanan molekiil hareket

ederek, (1,2) hiicresine ilk molekiil olarak yerlestigi icin, YMOL(1,2,1) molekiilii
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olur. MOL(1,1,2) molekiilii ise konumu degismesine karsin, ayni hiicre iginde
kaldigindan YMOL(1,1,1) molekiilii olarak tanimlanir. (2,1) hiicresine gegen
MOL(1,1,3) ise artik yeni veri yapisinda YMOL(2,1,1) olarak tanimli olacaktir. Tiim
molekiiller YMOL(M,N,L) veri yapisina yerlesince, YMOL(M,N,L) veri yapisi eski
MOL(M,N,L) veri yapist iizerine kopyalanir ve. YMOL(M,N,L) veri yapisinin i¢i
yeni bir hareket safhasinda kullanilmak {izere bosaltilir. Bu islem tiim benzetim

sathas1 boyunca devam eder.

[ ] [ ] [ ]
.... LN [ ] .. [ ] ..
e o o o ®
3 [ L . 3
o 'L AR J [ ] MOL(1.1.1) * YMOIL(1,2.1)
e | ®® °
MOL{1.1,2 YMOL(1,1,1
2| o1 e o @ (1.1.2) L(1.1,1)
: 1. 1: . 2. .... .. P MOL(1,1,3) P YMOL(2,1,1) 2 1
- 3 [ [ )
» 3 3 @ ®|ge
. "% o e ®l e 1 @1
£®? o ee o @
Ll ¢ Lo
1 2 3 4 —» 1 2 3 4

Sekil 2.16 : Akis alanindaki DSMC molekiilleri hareket sathasi icinde MOL(M,N,L)
veri yapisindan YMOL(M,N,L) veri yapisina taginirlar.

Ayni zamanda akim smirlarindan gaz akis alanina yeni giren molekiiller i¢inde
YMOL(M,N,L) veri yapist kullanilir. Bu yontem sayesinde her hareket sathasi
sonunda tim molekiillerin yeniden hiicre esasli olarak siraya dizilmesi islemine
gerek kalmamakta ve dnemli bir hesaplama zamani tasarrufu saglanmaktadir (Sengil
ve Edis, 2006). Ayn1 yontem Tskhakaya ve Schneider (2007) tarafindan plazma
akislarin1 incelemek i¢in kullanilan pargacik-hiicre (PIC) ¢6ziiciisiine uygulanmis ve

hesaplama verimliliginde yaklasik %50 artig oldugu goriilmustiir.

2.3 Basit Geometrili Akislarda Genellestirilmis Koordinatlarin Kullanilmasi

DSMC yonteminde ¢6ziim siliresinin miimkiin oldugunca kisaltilmasi i¢in bazi
Onlemler alinmasina ihtiyag duyulur. Bunu gerceklestirmenin bir yolu gaz akis
alanin alt bolgelere bolmek ve her bir alt bolgeyi paralel ¢alisan farkli bir islemcide
¢ozerek toplam ¢oziim siiresini kisaltilmaktir. Ikinci onlem olarak ta her bir

islemcide ¢alisan DSMC programinin bu c¢oziimlemeyi miimkiin oldugunca kisa
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siirede tamamlamasini saglamaktir. Geleneksel DSMC yontemlerinde hareket eden

molekiiller hiicreden hiicreye takip edilmekte ve bir zaman admm (Af) sonunda

gittikleri hiicre saptanmaktadir. Eger molekiillerin bir zaman adim1 sonunda gittigi
son hiicre herhangi bir ara isleme gerek kalmadan dogrudan bulunabilirse islem
stiresi oldukga kisalacaktir. Bunu yapabilmenin bir yolu da Hoffmann ve Chiang
(2000) tarafindan 2-boyutlu CFD c¢oziimlemeleri i¢in Onerilen gaz akis alam
geometrisinin genellestirilmis koordinatlar1 kullanarak boyutsuz kare bir geometriye
dontistiiriilmesi tekniginin DSMC yonteminde de kullanilmasidir. Bu ayni zaman da
cebirsel yontemle olusturulmus ¢6ziim aglarimin da kare geometri ilizerinde (Sekil
2.17) dikdortgen ¢oziim aglarina doniisiimii ile sonuglanir. Bu ¢6ziim ag1 noktalar
tizerine kurulu hiicrelerin boyutlar1 da esit olur. Dolayist ile her iki koordinat sistemi
arasindaki doniisiim iliskilerini kullanarak bir DSMC molekiiliiniin gittigi son hiicre

daha kisa stirede hesaplanabilir.

=l
a
=

0 1E-06  2£-06  JE-0 4606 5606  BEDS
K(m)

| &

Sekil 2.17 : Koordinat doniigiimii ile bir 2-boyutlu yakinsak-iraksak mikro-liile
geometrisinin (x, y), boyutsuz kare geometriye doniisiimii ()7, )7).

Molekiiller fiziksel bolgedeki hareketlerini {izerlerindeki hiz bilesenleri (u,v, w) ve
baslangi¢c konumlarinin (xl, yl,zl) koordinatlarina uygun olarak gergeklestirirler.
DSMC molekiilleri 6nceden belirlenmis bir zaman adim1 (Az) boyunca hareketlerini

stirdiirtirler. Zaman adimi1 sonunda ise geldikleri noktada dururlar. Eger molekiiller 2-

boyutlu bir kartezyen koordinat sisteminde hareket ediyorlarsa ve hareketlerine x, ve
v, baslangic konumlarindan bashyorlarsa, x,,y, son konumlar1 asagidaki gibi

hesaplanir.
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X, =x, +u.At 2.78)
V, =y +v.At )

Fiziksel bolgede x,,y, konumuna gelen molekiiliin yeni koordinat sistemindeki

konumu ise koordinat doniigiim iliskilerinden hesaplanir.
5 =50.0)) =) (2.79)

Sekil 2.18’de gortilecegi iizere, eger son konum 0 < Z <l ve 0< y_2 <1 degerleri

arasinda yer almis ise molekiiliin tamamen akis alani i¢inde hareket ettigi, sinirlar
disina ¢ikmadigr varsayilmaktadir. Eger DSMC molekiiliinlin son konumunun gaz
akig bolgesinde olmadigi belirlenirse, yapilacak islem bu molekiiliin hangi sinirdan
bolge disina c¢iktigin1 bulmaktir. Eger molekiil bolgeyi gaz giris veya cikis
bolgesinden terk etmis ise molekiil silinir. Eger molekiil duvar sinirindan ¢ikmis ise
secilen bir model uyarinca duvardan yansitilir. Yansima fiziksel bolgede
gerceklestirilir. Tiim molekiillerin hiicre bilgilerinden yararlanarak molekiil veri
yapilart giincellenir ve molekiil hareket sathasi tamamlanir. Bu yontemde molekiil
hareketleri, yansimalar, carpigmalar tamamen fiziksel bolgede gerceklestirilirken,
molekiil hiicre bilgileri genellestirilmis koordinatlarla iiretilen hesaplama
bolgesinden faydalanilarak bulunur. Bir molekiiliin (Sekil 2.18’de B molekiilii) ilk ve
son konumlar1 hesaplama bolgesi i¢inde kalmasina karsin yoriingenin bir kisminda
akis bolgesi sinirlart disina c¢ikip tekrar bolge igine girme olasiliginin ¢ok diisiik

olacagi kabul edilmis ve bu tip molekiiller hesaplamaya katilmamustir.

Be R
v N D A1l—~\
1cC 2
2
s ®E
X X
(a) (b)

Sekil 2.18 : DSMC molekiilleri 1 numarali baglangi¢ konumundan, 2 numarali
konuma dogru hareket ederler. (a) Fiziksel bolge. (b) Hesaplama
bolgesi.
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Son konumu hesaplama bdlgesi i¢cinde kaldig1 anlagilan DSMC molekiillerinin hangi

hiicrede oldugu bilgisinin bulunmas1 gerekir. Bu bilgi asagidaki bagintilardan,

(2.80)

hesaplanir. Burada M ve N hiicre bilgisini verirken, CM ve CN ise X ve y

koordinatlar1 boyunca hiicre sayilarini belirtir.

Literatiirden bir test problemi secilerek (Sekil 2.19), molekiil hiicre bilgisinin hem
hiicreden-hiicreye takip, hem de genellestirilmis koordinat sistemi ile hesaplandigi
yontemler birbirleri ile karsilastirildi. Bu test probleminde basing farkindan dolay1
mikro-lillede akan argon gazi ¢6ziimlenmektedir. Gazin giris ve ¢ikis basinglari
80400 Pa ve 5387 Pa olarak belirlidir. Gazin mikro-liileye girig sicaklig1 300 K’ dir.
Basing sinir kosullarinin  uygulandigi problemde eksik smir kosullart akis

bolgesinden tamamlanmaktadir.

Z2E-0f
P,=80.4 kPa i e P=PRJ5
T,=300K __F
150 —:>Argon Gazi [ > |kn=033
r=y B Tw=300 K
S b
D ] 1 I 1 Il 1 1 I I 1 1 '|I 1 1 ] 1 I 1 I 1 1 I 1 1 1

0 1E-06  26-08  3JE-06  4E-06 5606  BE-OB
X(m]

Sekil 2.19 : Genellestirilmis koordinatlarin uygulandigi test problemi.

Once her iki koordinat sistemi arasindaki doniisiim denklemleri bulunur. Bu
doniisiim bilgilerinden yararlanarak fiziksel bolge ve buna ait yapisal ag sistemi, kare
seklinde hesaplama bolgesine doniistiiriiliir. Doniisiim denklemleri asagida

verilmistir:
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x=(x—x)(xg=x,)

y=0 =)y =)

Xp =Xz (¥) (2.81)
x,=x,.(y)

Yo =yu ()

Yp = Yp(¥)

Yukaridaki denklemlerde x,,x,,y,,y, sirasi ile sol, sag, alt ve lst kenarlarin
analitik fonksiyonlarini, x, y ise molekiilin pozisyonunu ifade etmektedir. Bu

kenarlara ait analitik fonksiyonlar ve katsayilar ise asagida verilmistir:

X, =6x107° |
x, =0,
2 (2.82)
Yy =ay x +b, x+c, ,
Yp =4, x? +b, x+cp
Yukaridaki  bagntilarda  a, = (1.8x10°)", b, =—(1/3), ¢, =2x10",

a, = (1.8x10*5 )71, b, =(1/3), ¢, =0 olarak almmustr.

Ayn1 sayida DSMC molekiilii, hiicre sayis1 ve zaman adimi kullanilarak
gerceklestirilen ¢oziimlemede, farkli ¢6ziim siireleri elde edilmistir. Cizelge 2.4’°de
yer alan sonuglar gostermektedir ki genellestirilmis koordinat sistemleri kullanilarak
molekiil hiicre bilgisinin elde edildigi yontemle, bu bilginin hiicre-hiicre takip
edilerek elde edildigi yonteme kiyasla yaklasik yar1 yariya daha kisa siirede sonug

alinabilmektedir.

Cizelge 2.4 : Mikro-liile gaz akisi i¢in toplam ¢oziim siiresi.

Akis Bilgisi DSMC Molekiil Hiicre Adim Toplam Coéziim Siiresi

Sayis1 Sayisi Sayisi (k)
Hiicreden-

1434000 12150 5000 1321
Hiicreye
Genellestirilmis

1434000 12150 5000 684
Koordinatlar
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2.4 Molekiil Rezervuarlari

DSMC yontemi ile ¢ozlimlenen bir gaz akisinda, gazin akis alanina girdigi veya
¢iktig1 sinirlarda molekiil hareketlerinin benzetiminin fiziksel agidan ger¢ek¢i olmast,
akisin dogru hesaplanmasi i¢in onemlidir. Gaz akis alani i¢inde yer alan DSMC
molekiillerinin bir kism1 Sekil 2.20” de oldugu gibi bu sinirlardan disar ¢iktiklarinda

silinirler.

\OZ\D/JQOO\

] \) o—— / O/O/ '
AKIM USTU AKIM ALTI
SINIR Cx

SINIR

Sekil 2.20 : Akis alanin1 akim sinirlarindan terk eden molekiiller.

Sinir kosullarina bagli olarak olusturulan molekiil rezervuarlarindan ise gaz akis
alanma Sekil 2.21°de goriildiigii lizere her zaman adiminda (At) yeni molekiiller
ilave edilir. Akig alanina ilave edilen molekiillerin sayilar1 ve hiz bilesenleri siir

kosullarindan hesaplanmaktadir.

DUVAR
AKIM ALTI
O O O
O—] SINIR
[ O O o
L —>
O— O O o 4//O
|
AKIM USTU O @) O O
SINIR
DUVAR

Sekil 2.21 : Akis alanina akim sinirlarindan yeni molekiil ilave edilmesi.
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Molekiil rezervuarlarindan gaz akis alanina molekiil ilavesi i¢in baslica 2 farkl
yontem uygulanmaktadir. Bunlar yiizey ve hacim iiretim rezervuar yontemleridir
(Lilley ve Macrossan, 2003). Bu iki yontemden her birinin digerine kiyasla
stiinliikleri oldugu gibi, zayif yanlart da mevcuttur. Hacim iretim rezervuar
yonteminin en énemli iki sakincasi, bu yontemle elde edilen molekiil sayisinin teorik
sayidan az olmasi ve hesaplama siiratinin yiizey iiretim rezervuar yontemine nazaran
daha yavas olmasidir. Bu ¢aligmada hacim iiretim rezervuar yonteminde yapilan
degisiklik ile hem yontemin hesaplama hizi arttirilmakta, hem de teoriye esit sayida

molekiil iiretimi gergeklestirilmektedir.

Gaz akis alanina gecen molekiillerin sayilari ve hiz bilesenleri daha oncede
belirtildigi iizere sinir kosullarina uygun olarak belirlenmektedir. Basing sinir

kosullart s6z konusu oldugunda gazin akis alanina girdigi sinirda sicaklik (Tl),
basing (p, ), ve gaz akis hizinin sinira paralel bilesenleri (¥, , ) bilinen degerlerdir.
Gazin akig alanini terk ettigi boliimde ise sadece basing (po) onceden belirlenmis
degerdir. Diger degerler (T LU,V ,Wo) ve giriste gaz akis hizinin sinira dik bileseni
(U i) gaz akis alaninda smira komsu bolge degerlerinden yararlanilarak

hesaplanmaktadirlar (Wu ve Tseng, 2001). Smir bolgede gaz molekiillerinin say1

yogunlugu hesaplamak i¢in durum denkleminden,

4
n= , 2.83
ky T (2.83)
faydalanilmaktadir.

2.4.1 Yiizey iiretim rezervuar yontemi

Bu yontem ayni zamanda standart yontem olarak ta adlandirilmaktadir (Lilley ve
Macrossan, 2003). Bu yontemde boyutsuz molekiil say1 akisi, teorik olarak asagida
oldugu gibi,
N°p 1

- m[S\/; (1+erf S)+exp(-52), (2.84)

verilmektedir (Bird, 1994). Burada S~ =2 RT en olast molekiiler hiz1 ifade

etmekte olup, bagintida yer alan R gaz sabitini, 7 ise gaz sicakligimi ifade

etmektedir. S ise molekiiler hiz oram1 (= S U) olup, U gazin sinir yiizeyine dik hiz
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bilesenidir. Molekiil say1 akisinin molekiiler hiz oranina bagh grafigi Sekil 2.22°de

sunulmustur.

b
]

— - ] [ [ [
o o (=] 3] (=} 5
I I 1 I I I

Normalize Edilmis Molekdl Say1 Akisi
o
I

11| N N N TN IS NN N M|
5 4 3 -2 4101 2 3 4565 6 7 8 9 10

o

Molekiler Hiz Orani

Sekil 2.22 : Molekiil say1 akisinin S =0 i¢in normalize edilmis degerinin
molekiiler hiz oranina (S) bagl olarak degisimi.

DSMC yénteminde igeri giren molekiil says1 (V) hesabinda,

N = N0 ALAS (2.85)

N

ek olarak, zaman adim (At), fiziksel-temsilci molekiil orani (F,, ) ve siur kesit alam

(AS ) ’da hesaba katilmalidir. Sekil 2.23°de goriildiigii gibi bu yontemin yiizey iiretim

rezervuar yontemi olarak adlandirilmasinin nedeni, molekiillerin sanal bir yiizeyden

gaz akis alanina dogru firlatilmasidir.
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Sekil 2.23 : Molekiillerin siir rezervuarlarindan akis alanina eklenmesi.

Molekiillerin hiz bilesenleri (u, v, w) hiz dagilim fonksiyonundan 6rneklenmektedir.
Daha 6nce goriildiigii gibi molekiil hiz bilesenleri iki ana pargadan olugmaktadir.
Bunlardan ilki ortam sicakligindan dolayr molekiilin kazandigi 1si1l hizdan
(u',v’,w’), digeri ise gaz akis hizindan (U, v, W) dolay1 olusan ilave hizdan
kaynaklanmaktadir. Molekiil hiz bilesenleri bu yeni tanim geregi asagida oldugu gibi
gosterilir:

c=c'tc,. (2.86)

DSMC yo6nteminde gaz akis hizlari,

[
<l g

: (2.87)

=w ,

%TQ

molekiillerin anlik hizlarinin bir ortalamasidir. Ozel bir durum olarak eger gaz
hareketsizise u =u , v=v ve w=w olur. Smira dik hiz bileseni i¢in boyutsuz hiz

dagilim fonksiyonu asagida oldugu gibi,

% —quexpl- 5 u”), (2.88)

2p
SVz(1+erf S)+exp (- S?)

olarak

verilmektedir (Bird, 1994). Bu bagintida « =

belirlenmistir. Takiben sinira paralel hiz bilesenlerinin boyutsuz hiz dagilim

fonksiyonlart ise,
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fy :ﬁexp (—,32 v'z) ’

s
fo 1
B

(2.89)
- Lepl g ) |

Jz

olarak verilmistir (Bird, 1994). Boyutsuz hiz dagilim fonksiyonlarinin grafikleri
Sekil 2.24’de sunulmustur.

4 T T T T T T T 06 T T T T T
35 -1
051 9
. S=-5 1
£ 0.4F -
25H -
Q2K 4 - 03} -
-
1.5F 4
02F |
111 s=0 §
5= — 01F 1
05 /(\ S K -
\
0 MR Nt 1 L 0 1 1 1
0 1 2 3 4 5 6 7 8 -3 2 1 0 1 2 3
u.p v w). p
(a) (b)

Sekil 2.24 : Hiz dagilim fonksiyonlari. (a) Farkli S degerleri i¢in sinira dik hiz
bileseni. (b) V' =W =0 i¢in sinira paralel hiz bilesenleri.

Isil denge s6z konusu oldugunda, molekiillerin sinira paralel hiz bilesenlerini

hesaplamak i¢in asagida verilen bagintilar,

Vvﬂz\/msin(ZﬂRﬂ) ,
W.ﬂ:mcos(Zﬂsz) )

kullanilir. Bu denklemler Maxwell dagilimindan elde edilmistir (Bird, 1994). Burada

(2.90)

R, ve R, 0-1 arasinda diizgiin dagilmig rasgele bir sayilardir. Molekiil hiz

bilesenlerini bulmak i¢in gaz akis hiz1 bilesenlerinin Denklem (2.86)’de oldugu gibi
bu 1s1l hiz bilesenlerine ilave edilmesi gerekmektedir. Molekiillerin sinira dik hiz
bilesenlerini hesaplamak daha farkli bir yaklagim gerektirmektedir. Gaz akis hizinin

sinira dik bileseni U =0 degil ise, yarim Maxwell dagilimindan 6rneklenemez.
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Bunun yerine ayrintilar1 Bolim 3’te verilen kabul-red yontemine basvurmak

gerekmektedir. Bu yontemde kisaca hiz dagilim fonksiyonu ( fu) once azami

degerine (f,, ) boliinerek, 0-1 arasinda bir deger verecek sekilde yeni bir fonksiyona

dontstiirilir:
/.

S|, == (2.91)
fmax

Geleneksel kabul-red yonteminde hiz dagilim fonksiyonunu 6rneklemek icin sinirh
bir hiz aralifinda es olasilikl hizlar igeren kutu tipi zarflar kullanilmaktadir. Once

bu hiz araligindan,

Ui, + (umax - umin) Rf’ (2-92)

t min

bir test hizt (u,) degeri se¢ilir. Bu deger (2.91) bagintisinda yerine konarak f

degeri bulunur. 0-1 arasinda olan bu deger, yine 0-1 arasinda diizgiin dagilmis

rasgele bir say1 (R f) ile karsilagtirilir:

f,(u)>R,. (2.93)

Eger f, > R, ise bu hiz degeri kabul edilir. Aksi durumda bu hiz degeri red edilir ve

dongii yeni bastan yeni bir test hiz1 (u,) ile tekrarlanir. Istenen sayida molekiile hiz

degeri atanana kadar bu isleme devam edilir. Geleneksel kabul-red yonteminde alt ve
ist hiz sinirlart belirlenirken dikkatli olunmalidir. Eger alt ve {ist hiz sinirlar1 ¢ok
genis bir aralig1 kapsayacak sekilde belirlenirse, secilen hiz degerinin red olunma
olasilig1 yiiksek olacak ve istenen sayida hiz degeri bulmak i¢in ¢ok fazla deneme
yapmak gerekecektir. Aksine hiz segme araligi ¢ok daraltirsa, bu sefer de kabul
edilen hizlar yiiksek/algak hiz bilesenlerinin siizgeclenmesi sebebiyle hiz dagilim
fonksiyonunu tam olarak 6rneklemezler. Geleneksel kabul-red yonteminde test sinir

degerlerinin, kabul edilebilir bir hesaplama verimliligi ve O6rnekleme dogrulugu
agisindan u,, =(S—-3) 7 ve u,, =(S+3)B" arasinda olmasi onerilmektedir
(Lilley ve Macrossan, 2003).

Son zamanlarda kabul-red yontemi i¢in tiim hiz araliklarin1 kapsayan yeni tipte
zarflar kullanan teknikler gelistirilmistir. Bu yeni tip zarflarda test hizlarinin segilme

olasiliklar1 esit olmamakta, kabul olasilig1 daha yiiksek olan hizlarin segilme olasilig

da yiiksek tutulmaktadir. Bu yeni teknikler sayesinde hem kabul-red yonteminin
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hesaplama hizinda artislar saglandigi, hem de miimkiin olan tim hiz degerlerinin

secimine olanak tanindig1 belirtilmektedir (Garcia ve Wolfgang, 2006).

2.4.2 Hacim iiretim rezervuar yontemi

Bu yontem alternatif yontem olarak ta adlandirilmakta olup, Sekil 2.25’de oldugu
gibi gaz akis alanmin giris ve ¢ikis boliimlerinde belli bir hacmi olan molekiil

rezervuarlart olusturulmaktadir (Lilley ve Macrossan, 2003; Garcia ve dig, 1999).

DUVAR
o o—— © o 10
o—> O O o O
:‘;\/“‘ e O &7
/O O o o O—
O
'LR,1 0 DUVAR L L+LR,2

Sekil 2.25 : Hacim iiretim rezervuar yonteminde molekiillerin rezervuarlardan gaz akis
alanina gegmesi.

Rezervuarlara yerlestirilen molekiil sayisi, sinir kosullar1 kullanilarak asagida yer

alan baginti,

p
N =——V,, 2.94
KT (2.94)

ile hesaplanir. Bu denklemde p gaz basing, k, Boltzmann sabiti, 7 gaz sicakligi,
V, ise rezervuar hacmidir. Her molekiile (2.86) bagintisinda oldugu gibi 1s1l hiz ve

gaz akig hizinin toplamindan olusan bir hiz atanir. Isil hiz bilesenleri 1s11 denge

kabulii ile,

u'pf=-In(R,)sin2zR;) ,
v B=J~In(R,)sin2 7 R,) , (2.95)
w p=,-In(R, sin(2 /4 Rf) ,
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denklemlerinden elde edilmektedir. Molekiillerin rezervuar i¢indeki pozisyonlari ise
rasgele secilir. DSMC yoOnteminin hareket sathasinda rezervuarda bulunan

molekiiller, bulunduklari konumlardan (x 1) baglayarak,
X, =X, +¢, . At, (2.96)

sahip oldugu hiz (cl) ve DSMC zaman adimi1 (At) stiresi ile orantili bir 6teleme

hareketi yaparlar. At zaman adimi sonunda bu molekiillerin sinir1 gegip gaz akis
alanina gecip gegmedikleri kontrol edilir. Sinir gecen molekiiller diger gaz akis alani
icindeki molekiillere ilave edilirler. Sinir1 gegmeyen tiim rezervuar molekiilleri
silinir. Her yeni hareket safhasinin baglangicinda rezervuarlara yeni molekiiller

yerlestirilir. Bu iglem tiim benzetim boyunca devam eder.

Hacim iiretim yonteminde rezervuar boyu onemli bir degisken olup, islem ytkii
acisindan rezervuar boyunun sonlu alimmmasi gerekmektedir. Rezervuar boyunun
gereginden uzun alinmasi rezervuara kabul edilecek molekiil sayisinin ve hesaplama
yiikilinlin artmasina neden olurken, gereginden kisa bir rezervuar boyu akis alanina
kabul edilen yiliksek hizli molekiil sayisinin gercek degerden az olmasina neden
olmaktadir. Sekil 2.25’de goriilecegi lizere rezervuarin sol tarafinda yer alan ve siyah
renk ile gosterilen yiiksek hizli bir molekiil gaz akis alanina girebilecekken,
rezervuar boyu kisitlamasi nedeniyle igeri kabul edilememektedir. Segilecek
rezervuar boyu hem akis alanina kabul edilecek molekiil sayisin1 kabul edilebilecek
bir dogrulukta vermeli, hem de yiiksek bir hesaplama verimliligi sunmalidir. Bu

gereksinimleri saglayacak bir rezervuar boyu Lilley ve Macrossan, (2003) tarafindan

L, =(U +3 B7") At olarak énerilmistir.

Ayni sinir kosullar1 kullanilsa bile hacim yontemi ile elde edilen molekiil sayist her
zaman adiminda farkli olmakta ve akis bolgesine ilave edilecek molekiil sayisinin
zamanda dagilimi Poisson dagilimina benzemektedir. Bu durum fiziksel olarak, ayni
sinir kosullart i¢in her zaman adiminda sabit bir molekiil sayis1 veren ylizey

yontemine kiyasla daha gergekeidir.

2.4.3 Rezervuar yontemlerinin karsilastirilmasi

Eger ilk karsilastirmay1 hesaplama verimliligi acisindan yapacak olursak, kutu tipi
zarflar kullanildiginda yiizey yontemi, hacim yontemine kiyasla akis altt smnir

bolgesinde S < 2.5 araliginda ve akis iistii sinir bolgesinde daha verimlidir (Lilley ve
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Macrossan, 2003). Son zamanlarda gelistirilen yeni tip zarflar ile yiizey yontemi,
mevcut durumuna kiyasla birka¢ misli daha verimli hale gelmistir (Garcia ve

Wolfgang, 2006).

Ikinci olarak molekiillere atanan hizlar agisindan bir karsilastirma yapildiginda, kutu
tipi zarflar kullanildiginda yiizey yonteminde bir kisitlamaya gidildigini, ama hacim
yonteminde bdyle bir kisitlama olmadigini gérmekteyiz. Her ne kadar kabul

olasiliklar1 % 0.01°’den daha diisiik olmakla birlikte, geleneksel yiizey iiretim

yonteminde yiliksek ve alcak molekiil hizlar1 siizgeclenmektedir. Yiizey yonteminde
yeni tip zarf kullanilarak bu kisitlamanin oniline gegilebilmektedir (Garcia ve

Wolfgang, 2006).

Bir zaman dilimi i¢inde iiretilen ortalama molekiil sayisi acisindan duruma
baktigimizda ise, hacim yonteminde iiretilen molekiil sayisinin zaman ortalamasinin
olmasi1 gereckenden daha az oldugu hesaplanmistir (Lilley ve Macrossan, 2003).
Bunun fiziksel nedeni rezervuar hacminin sinirlhi tutulmasi nedeniyle bazi yiiksek
hizli molekiillerin hesaba katilamamasidir. Igeri giren molekiil sayisini diizeltmek
icin Onerilen 2 farkli yontem detaylar1 ile Lilley ve Macrossan (2003)’te
sunulmaktadir. incelendiginde, dnerilen bu ydntemlerin sadece igeri giren molekiil
sayisinda diizeltme sagladigi, yiiksek hizli molekiil agigia bir ¢oziim getiremedigi

anlasilmaktadir.

Son olarak her adimda iiretilen molekiil sayisina baktigimizda, bu say1 teorik bir
bagint1 kullanan ylizey yonteminde sinir kosullart degismemek sarti ile sabittir.
Halbuki hacim yonteminde sinir kosullar1 sabit kalsa bile her zaman adiminda farkl
sayida molekiil sayisi elde edilebilmektedir. Bu fiziksel olarak daha gercekg¢idir. Her
zaman adiminda akis alanina ayni sayida molekiil ilave edilmesinin gaz akis hizinda
1s1l dengede olmayan gaz akislarina benzer etkileri oldugu belirtilmektedir (Tysanner

ve Garcia, 2005).

2.4.4 Diizeltilmis hacim iiretim rezervuar yontemi

Bu calismada hacim iiretim rezervuar yonteminde bazi degisiklikler yapilarak yiiksek
hizli1 molekdl sayist agiginin kapatilmasi yolu ile dogru ortalama molekiil sayisinin
elde edilmesi ve ilaveten Onerilen rezervuar boyundan daha kisa rezervuar boylari
kullanarak hesaplama verimliliginin arttirllmas1 amacglanmistir. Sekil 2.26’da

goriilecegi lizere hacim yonteminde rezervuar uzunlugu (L R) onemli bir degiskendir.
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Smir1 gecgerek gaz akis alanina katilan molekiil sayisi bu degiskene baghdir. Eger
Sekil 2.26’da oldugu gibi rezervuar uzunlugu L =L, den L =2 L, ’ye ¢ikarilirsa ve
ikinci bolgeye de birinci bolgede bulunan ayni molekiiller ilave edilirse, ilave olarak
siyah renk ile gosterilen ¢ok hizli ilave bir molekiilin de gaz akis alanina

gegebilecegi gortilmektedir.

L REZERVUAR
y — Ly SINIRI
70 O3 o 2 o 2%
O, o e o— o fo— o b
Y Y O O
O— o—> “Olo—s <0
<0 Oo+— O1— O+—
O— <0 O0— <0 Oo0—
— o ol | —0 le=0
O d | Oo—> O—
e *—= =5
0 Ln 0 Le 2L,
— X — X
(a) (b)

Sekil 2.26 : Hacim {iretim rezervuar yonteminde rezervuar uzunlugunun c¢ok hizl
molekiil sayisina etkisi. (a) L =L,.(b) L =2 L, i¢in iceriye bir fazla
molekiil girer.

Dogru molekiil sayisina erisebilmek i¢in rezervuarin periyodik olarak sonsuza kadar
tekrarlanmas1 gerekmekte olup, hesaplama verimi acisindan buna olanak
bulunmamaktadir. Burada bizim Onerimiz ayni rezervuari periyodik olarak sonsuza
kadar uzatmak yerine tek bir rezervuar kullanmak, fakat molekiillerin akis bolgesi

icinde rezervuar sinirindan itibaren kat ettikleri uzaklig1 (d), rezervuar boyu (L)

ile karsilastirarak, iceriye asagida verilen bagintiya,

N =int [iJ +1, (2.97)

R

uygun sayida molekiil yerlestirmektir. Yukaridaki bagintida yer alan int fonksiyonu
parantez i¢inde yer alan islem sonucundan daha kiiciik veya ona esit bir tam sayiy1
hesaplamaktadir. Eger rezervuar sinirindan itibaren dlgiilen uzaklik d, rezervuar

uzunlugundan L, daha fazla ise, i¢eriye uzaklik-rezervuar boyu oranina bagl olarak
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birden daha fazla sayida molekiil yerlestirilmektedir. Her zaman adiminda rezervuar
icindeki tiim molekiillerin konum ve hiz olarak yenilendigi géz oniine alindiginda, bu
islem uygulamada rezervuar uzunlugunun etkili bir yontemle sonsuza kadar

uzatilmasi ile ayni anlama gelmektedir.

Bu yeni yontemle gerceklestirilen benzetimlerin sonuglar1 asagida sunulmustur. Yeni
gelistirilen yontem ile akis alania kabul edilen ortalama molekiil say1 akisinin,

molekiiler hiz oran1 (S) ile degisimi Sekil 2.27°de gdosterilmektedir. Mevcut hacim
yonteminde L, = (U +3 ﬁ’l)At uzunlugu ile teorik sonuca yakin bir sonug elde
edilirken, rezervuar boyutunun (L) yaritya disiliriilmesi durumunda (L =L,/2)

molekiil say1r akisi yaklagitk S >2 degerinden itibaren teorik degerden sapma

gostermektedir. Yeni gelistirilen yontemde ise, rezervuar uzunlugunun L, /2,
L,/4, L,/8 ve L,/16 degerleri i¢in bile, kabul edilen molekiil sayis1 akis teorik

degeri takip etmektedir. Her farkli rezervuar uzunlugu igin 10* adet drnekleme

alimmustir.

35 Teorik
7 Hacim {L)
0 A Hacim {L/2)

Diizeltilmig Hacim (L12)
+ Diizeltilmis Hacim (L/4)
25 Diizeltilmis Hacim (L/8)

20

15

10

Mormalize Edilmis Molekiil Girig Akisi

. . 1
-4 o 0 5 10
Maolekiller Hiz Orani

Sekil 2.27 : Hacim {iretim rezervuar yonteminde ve diizeltilmis hacim iiretim
rezervuar yonteminde gaz akis alanina kabul edilen ortalama molekiil
sayisinin molekiiler hiz orani (S) ve rezervuar boyu ile degisimi.
Molekiil akisi1 degerleri S =0 i¢in normalize edilmistir.
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Ikinci olarak, rezervuarlar igin iiretilen her bir molekiil i¢in gaz akis alanina kag adet
molekiil kabul edildigini (kabul orani) gdsteren uygulama yapilmistir. Bu
uygulamada Onerdigimiz yontem ile Garcia ve Wolfgang (2006) tarafindan yiizey
yontemi icin gelistirilen ve Sekil 2.28’de (Zarf 1, Zarf 2, Zarf 3, Zarf 4) olarak
gosterilen yeni tip zarf teknikleri karsilastirilmistir. Sekil 2.28’den de goriilecegi
tizere degisiklik yaptigimiz hacim iiretim rezervuar yoOntemi, rezervuar boyu
kisaldikca daha yliksek kabul oranlarmma erismektedir. Yiizey iiretim rezervuar
yontemi en fazla teorik sinir1 olan 1 degerine ulasirken, hacim yontemi 6nerdigimiz

degisiklik ile 1°den daha yiiksek degerlere ulasabilmektedir. L = L, /16 degeri igin,

onerdigimiz diizeltilmis hacim rezervuar yontemi —0.5< S <5 araliginda yiizey

yontemine oranla daha yiiksek bir molekiil kabul oranina sahiptir.

12 T T T T T T T T T
1} -
—5—  Zarf1(3<0)
10F S zarf2 (8<0) A
& Zarf3 (S>0)
9F @ Zarf4(S>0) M -
—+— D.Hacim (L) /
_ 8} X D. Hacim (L12) ] -
£ —#—  D.Hacim (Li4) i
- - D. Hacim (L8} -
o B D.Hacim (LM6)
3 of / .
© /
X 51 -
/
41 | -
3l / -
/ o
2+ /#’f =

Sekil 2.28 : Molekiil kabul oranlarinin molekiil hiz orani, kullanilan zarf teknikleri
ve rezervuar boyu ile degisimi.

Ugiincii olarak diizeltilmis hacim rezervuar iiretim yontemi ile yeni zarf teknikleri
kullanan ylizey rezervuar iiretim yOntemi, bagil hesaplama etkinligi bakimindan

karsilastirildi. Bagil hesaplama etkinligi Lilley ve Macrossan (2003) tarafindan gaz
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akis alanma kabul edilen molekiil basina harcanan CPU zamaninin tersi olarak
tanimlanmaktadir. Bu degerler daha rahat bir karsilagtirma yapmak amaci ile daha
sonra kutu tipi zarf tekniginde S =1 degeri i¢in hesaplanan deger ile normalize
edilmektedirler. Bagil hesaplama etkinlik degerleri farkli yoOntemler icin
dokiimanlarinda verilen islemleyiciler kullanilarak hesaplanmistir. Sadece Zarf 2 ve
Zarf 4 i¢in dogrudan Garcia ve Wolfgang (2006)’dan okunmustur. Hesaplamalarda
0-1 arasinda diizgiin dagilmis rasgele sayilar Mersenne-Twister iiretecinin Fortran
icin yazilmis siiriimiinden elde edilmistir (Matsumoto ve Nishimura, 1998). Normal
dagilmis rasgele sayilar ise Box-Muller yontemi kullanilarak hesaplanmistir (Box ve
Muller, 1958). Hesaplar Fortran 90 ile hazirlanmig yazilimin, Intel Fortran 8.1
derleyicisi kullanilarak Intel Centrino 1.4 GHz. islemcide kosulmasi ile yapilmstir.
Derleme esnasinda /O1 optimizasyonu kullanilmistir. Sekil 2.29°da belirtildigi gibi,

L=L,/16 rezervuar uzunlugu icin diizeltilmis hacim iiretim rezervuar yOntemi

S > 0.3 den itibaren en verimli hesaplama yontemi olmaktadir.

11 T T T T T T T I T

OF . D.Hacim (L) 7
oL D. Hacim (L/2) i
 — D.Hacim (Li4)
sl = D. Hacim (L/8) i
D. Hacim (L/16)
7| = HKutu -
o Zarf1&3
6| ——— zarf284 .

Bagil Hesaplama Etkinligi

5 4 3 =2 1 0 1 2 3 4 5
Molekiler Hiz Orani

Sekil 2.29 : Diizeltilmis hacim ve yiizey iiretim rezervuar yontemlerine ait bagil
hesaplama etkinlikleri. Degerler S =1 i¢in kutu zarf kullanan yiizey
iiretim yontemi degeri ile normalize edilmistir.
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Son olarak L =L, /16 rezervuar uzunlugu i¢in diizeltilmis hacim iiretim rezervuar
yontemi ile elde edilen siira dik hiz bilesen (u) orneklerinin, teorik degerler ile
karsilastirilmasi yapilmaktadir. Degerler Sekil 2.30°de sunulmus olup, diizeltilmis
hacim {iretim rezervuar yontemi ile elde edilen degerler ile teorik degerler birbirleri
ile uyumludur. Bu ¢alismada S =1 igin 5x10° adet 6rnekleme, S =5 icin ise 7x10°

adet 6rnekleme kullanilmistir.

Sonug olarak hacim iiretim rezervuar yontemine yapilan degisiklik ile, geleneksel
yontemde yiiksek hizli molekiil say1 azlig1 nedeni ile olusan molekiil iiretim problemi
giderilmistir. [laveten gelistirilen hacim ydnteminin hesaplama etkinligi, S > 0.3 ’ten

itibaren gesitli zarf teknikleri ile kullanilan yiizey iiretim rezervuar yontemlerinden

daha ytiksek olmaktadir.
08 T T T T - 07 T | T | T T T
Teorik Teorik
0.7 0 D. Hacim (L/8) | 0.6 J =] D. Hacim (L/8) -
0.6+ T 05 N
0.5t .
= S=1 e« 0.4F .
= 0.4t . =
0.3 b
0.3r -
02k i 0.2+ B
0.1F, 1 01F 1
1 1 1 |
% 1 2 3 4 5 03 9
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Sekil 2.30 : Diizeltilmis hacim iiretim rezervuar yontemi ile L = L, /16 rezervuar

uzunlugu i¢in elde edilen u hiz bilesen degerlerinin teorik degerler ile
kargilastirilmasi. (a) S =1 i¢in. (b) S =5 ig¢in.

2.5 Hareketli ve Degisen Coziim Aglar1 Uygulamasi

Gelistirilen DSMC yontemi temelli ¢oziicii ile sadece daimi akiglarin degil aym
zamanda daimi olmayan mikro gaz akislarinin da incelenebilmesine olanak

saglanmigtir. Bu amagcla Callen (1985) tarafindan ortaya atilan ve adyabatik piston
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problemi olarak adlandirilan bir problem calisma konusu olarak secilmistir. Yapist
Sekil 2.31°de verilen adyabatik piston probleminde dis ortam ile 1s1 ve madde
aligverisi olmayan kapali bir hacim ve bu hacmin i¢inde de bir gaz kiitlesi mevcuttur.
Gaz Kkiitlesi i¢ine yerlestirilen ve 1s1 iletmeyen siirtlinmesiz bir piston, her iki
tarafinda yer alan gaz kiitlesinin baglangigtaki farkli basinglari nedeni ile, belirli bir
nokta etrafinda soniimlenen bir salinim hareketi yapmaktadir. Bu problem temel
termodinamik bagintilar kullanilarak c¢oziilememektedir. C6ziim i¢in hidrodinamik

veya molekiiler modellerin kullanilmas1 gerekmektedir.

Adyabatik Piston

PR
T ) Adyabatik
R Duvar

-| ~9|

-

Sekil 2.31 : Adyabatik piston.

Bu problem literatiirde yogun bir ilgi gérmektedir (Crosignani ve dig., 1996;
Munakata ve Ogawa, 2001; Crosignani ve dig., 2004; Neishtadt ve Sinai, 2004;
Gruber ve dig., 2004; Brito ve dig., 2005; Mansour ve dig., 2005). Hidrodinamik
yontemler ile elde edilen sonuglar, pistonunun séniimlenen salinim hareketi sonunda
her iki tarafinda da gaz basincinin esit oldugu bir “Mekanik Denge”’ye geldigini
gostermektedir. Bolmeler arasinda sicaklik farkinin olmasi pistonun hareketi igin
yeterli olmamaktadir. Molekiiler dinamik yontemler kullanilarak yapilan
hesaplamalarda ise piston agirligina bagh olarak sistem ya dogrudan hem basincin
hem de sicakligin esit oldugu bir “Termodinamik Denge” konumuna gelmekte veya
once “Mekanik Denge” ve sonra ¢ok daha uzun bir zaman diliminde ise
“Termodinamik Denge” konumuna gelmektedir. Yapilan caligmalar géstermektedir

ki piston agirhginin sistemde mevcut gaz agirhgindan ¢ok biyik (M, >> M, )
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olmamasi durumunda, hidrodinamik ve molekiiler dinamik ¢oziimler farkli sonuglar

vermektedir (Mansour ve dig., 2006).

Bu problemin DSMC yontemi ile ¢dziimlenmesi i¢in, hareketli sinir kosullar1 nedeni
ile gaz akig alani i¢inde olusturulan ¢oziim aglarinin hem hareket etmesi hem de
sekillerinin degismesine gerek duyulmaktadir. Bunu gergeklestirmek icin DSMC

coziiciisiinde Sekil 2.32°de goriilecegi tlizere her zaman adiminda yeni ¢6ziim aglari

uretilmektedir.
Ly Ly
0 Xy Lx o Xp L,
(a) (b)

Sekil 2.32 : Adyabatik piston probleminde zamana bagli olarak degisen piston
pozisyonu i¢in yeni ¢6ziim aglariin tiretilmesi. (a) ¢ =¢,. (b) t =¢,.

Tiim duvarlar adyabatik oldugu i¢in duvar ve molekiiller arasinda bir enerji degisimi
olmamaktadir. Bu nedenle molekiil-duvar etkilesiminde sol ve sag sinirlarda simetri
sinir kosullari, alt ve {ist sinirlarda ise periyodik sinir kosullari kullanilmaktadir.
Piston ile molekiiller arasinda ise momentum esasli bagintilar olusturulmustur. Bu

bagintilar asagida,
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, 2m
UP = UP - (UP _um) 2
];4]’;; " (2.98)
um:um+Mp+pm (Up—um) ,

yer almaktadirlar. Burada U ;,, u, carpigma sonrasi, U, u, ise garpisma oncesi

m

piston ve molekiil hizlarini ifade etmektedirler. M, ve m ise sirasi ile piston ve

molekiil kiitlesidir. Molekiillerin piston ile carpigsmalar: i¢in gereken Af, siiresi ise
asagidaki bagint1 da oldugu gibidir:

X —-x,
At, = U”— . (2.99)
J— um

P

Burada X, ve x, piston ve molekilin konumunu, U, ve u, ise hizlarmi

belirtmektedir. Burada bir diger 6nemli hususta, bir DSMC zaman adim1 Az i¢inde
molekiillerin piston ile olan carpisma sirasidir. Once tiim molekiillerin garpisma
zamanlarinin  hesaplanmasi ve en Once c¢arpisacak molekiiliin piston ile
carpistirilmas1 ve daha sonra bu islemin tiim carpigsmalar tamamlanincaya kadar
tekrarlanmas1 gerekmektedir. Bu hesaplama siiresi agisindan pahali bir yontemdir.
Bu calismada bu islemi gerceklestirmek i¢in A¢ zaman adimi, bir zaman adimi
icinde carpisacak molekiil sayisindan biraz daha biiyiik bir tam sayiya boliindii.
Molekiiller bu kiiclik zaman adimlari iginde ilerlerken, en kisa siirede ¢arpisacak olan
molekiil pistona digerlerinden daha ¢abuk varmaktadir. Her ne kadar kiigiik bir
olasilik olsa da, eger ayn1 adimda birden daha fazla molekiil pistona erisirse,
carpigma rasgele seg¢ilen molekiil ile yapilmakta, diger molekiillerin ¢arpigmalari ise
bir sonraki adima birakilmaktadirlar. Boylelikle molekiil-piston ¢arpigsmalari hizli ve
basit bir teknik ile gercege en uygun sekilde gerceklestirilmektedir. Sekil 2.33’de
oldugu gibi molekiiller Gteleme hareketlerini ve duvarlar ile ¢arpigmalarini
tamamladiktan sonra, seg¢ilen bir model uyarinca kendi aralarinda ¢arpigma igslemine

tabi tutulurlar.
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Sekil 2.33 : Adyabatik pistonda molekiillerin hareket safhasi.

Tim molekiiller sinir bolgeleri i¢indeki yeni konumlarini alinca, sira molekiiller arasi
carpigsma sathasina gelir. Bu safhada sadece ayni hiicre icinde yer alan molekiiller
birbirleri ile ¢arpistirilirlar. Carpismada toplam momentum ve toplam enerji korunur.
DSMC yonteminde carpisan molekiillerin hizlarinin degistigi, konumlarinin ise sabit
kaldig1 varsayilmaktadir. Carpisma sathasi tamamlaninca her hiicrede mevcut DSMC
molekiillerinin mikro Ozellikleri kullanilarak, o hiicreye ait basing, sicaklik ve
yogunluk gibi makro degerler hesaplanir. Adyabatik piston probleminde daimi
olmayan bir gaz akist s6z konusu oldugundan, makro degerlerde olusan istatistiksel
sapmalar1 azaltmak i¢in daimi akislarda kullanilan zaman ortalamasi yerine gurup
(ensemble) ortalamalarina ihtiya¢ duyulmaktadir. Gurup ortalamasi almak i¢in aym
bolge ayni baslangi¢ sartlart ve siir kosullart ile ayni islemcide farkli rasgele say1
dizgeleri kullanilarak ard arda c¢oziimlenir. Bu ¢oziimlerin istenen zaman
araliklarinda makro deger hesaplamalar1 kaydedilir. Istenen sayida ¢dziimiin
ardindan tiim ¢oziimlerin gurup ortalamalar1 alinarak gaz akisina ait daimi olmayan
makroskobik degerler hesaplanir. Bu yontem hesaplama siiresi acisindan pahali
oldugundan, bu caligmada adyabatik piston probleminde gurup ortalamalarini
hesaplamak i¢in, birbiri ile paralel calisan ¢ok sayida islemciden yararlanacak bir

yontem kullanilmistir.

Adyabatik piston problemi paralel calismaya uygundur. Sekil 2.34’de oldugu gibi
aynt baslangic kosullar1 ve smir sartlari igeren problem c¢ok sayidaki farkli
islemcilere gonderilir. Farkli rasgele say1 dizgeleri iiretecek sekilde galigan islemciler

nedeniyle, baslangicta ayn1 makro degerler igermesine karsin her bir akis bolgesine
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farkl1 mikroskobik bilgiler iceren DSMC molekiilleri yerlestirilir. Molekiillerin
DSMC zaman adimu ile birbirlerinden ayriklagtirildig: hareket ve ¢arpigma safhalari
birbirini takip eder. Istenen zaman araliklarinda es zamanli olarak, molekiillerin

mikroskobik bilgilerinden gurup ortalamalar1 alinmasi yoluyla makroskobik degerler

hesaplanir.
P1 —»
: i. » L] » : I. [ N ] » : l. * @ .
L ] L ] L ] [ ] LN ] [ ] LN ]
Déngii
Baslangig P2 -
Makro ... [ ] . » I.. L] . » LN ] L] -
Dederler oo » I ol = o] e
N e e ———-Déngi—————— L | R
P19 =
R(0), T(0), V(0) ., . l . . . . Gurup Ortalamasi
.oo o. s @ .oo o.o L] .oo o.. L] A|Inml§Makl’D
f40). T(0), VR(U) Degerler
- t=t0+dt
P20 —- Dongli
[ Y - LN ] . . .
... . » .' .o. » 9 .' ... L .'
Makro Degerlerden  Molekiil Mikro Dederler
Orneklenmig Mikro  Hareketleri ve t=t0+dt
Degerler Carpigsmalar
t=t0

Sekil 2.34 : Paralel ¢alismada makroskobik degerlerin hesaplanmasinda, gurup
ortalamalarinin alinmast.

2.6 DSMC Yonteminin Paralellestirilmesi

DSMC yontemi 6zellikle gaz yogunlastikca ¢6ziim siiresi bakimindan pahali bir
yontemdir (Dietrich ve Boyd, 1996). Bu ¢6zlim siiresini kabul edilebilir bir seviyeye
getirmek i¢in bazi onlemler almak gerekmektedir. Bu amacgla en ¢ok kullanilan
yontemlerden birisi de Sekil 2.35°de oldugu gibi gaz akis bdlgesini daha kiigiik alt
bolgelere (DD) ayirmak ve her bir alt bolgeyi paralel calisan farkli bir islemcide

¢Ozlimlemektir.
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(@) (b)

Sekil 2.35 : Paralel DSMC yo6nteminde gaz akis bdlgesinin alt bolgelere boliinmesi.
(a) 8 pargaya boliinmiis 2-boyutlu mikro-liile. (b) 96 parcaya boliinmiis
3-boyutlu mikro-liile.

Kullanilacak iglemci sayisinin belirlenmesinin akabinde her bir iglemci i¢in farkli bir
ag yapisi dosyasi ve siir kosullar1 dosyasi olusturulur. Bu sinir kosullar1 dosyasinda
alt bolgeye ait geometrik bilgiler, calisilacak gaza ait bilgiler, fiziksel-temsilci
molekiil sayis1 oram (F N), cikti alma araligt ve programin hangi kosulda
sonlandirilacag: gibi bilgiler yer almaktadir. Her islemcide aynt DSMC ¢6ziiciisii, o
alt bolgeye ait veri dosyalarindan aldig1 bilgiler dogrultusunda c¢alisir. Bu paralel
program akis yapist Sekil 2.36’dan da goriilecegi lizere kisaca “fek program ¢ok

veri” (SPMD) olarak adlandirilmaktadir.
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Tek Program

i | | 1
{slemci-1 [slemci-2 {slemci-N
i o s
Cikt-1 Cikt)-2 Crkt-N

Adg Yapisi-1 Ag Yapms)-2 Ad Yapmsi-N
Sinr Sartlan-1 ||| Simr Sartian-2 || | Swnr $antian-N

Veri Gionderme/ Alma Kanah

Sekil 2.36 : Paralel ¢alisma “tek program ¢ok veri” (SPMD) y6nteminde her islemci
ayni programi farkl veri girdileri ile kullanir. Islemciler arasinda her
zaman adimi1 (At) sonunda molekiil aktarimlari i¢in bir haberlesme

kanal1 kullanilir.

Bolgelere ayirma (DD) yonteminde her alt bolge ¢oziim i¢in paralel ¢alisan farkl bir
islemciye gonderilir. Paralel calisan islemciler alt bolgelerde konuslanmis
molekiilleri hem hareket ettirirler, hem de carpistirirlar. Ilaveten énceden belirlenmis
zaman araliklari (At) sonunda da aynen tek islemcili calismada oldugu gibi
makroskobik degerleri hesaplarlar. Bolge sinirlarindan disar1 ¢iktigir saptanan
molekiiller ise gittigi alt bolgeden sorumlu islemciye aktarilirlar. Bolgeler arasi
molekiil aktarmalar tek tek degil, her bir zaman adimi (At) sonunda toptan yapilarak
aktarma zamanindan tasarruf saglanir. Bu ¢alismada islemciler arasi bilgi aktarimi
icin mesaj gegme araylizii (MPI) kiitliphaneleri tercih edilmistir. MPI kiitiiphaneleri
diger yontemlere nazaran, gelistirilen ¢oziiciilerin farkli islemci, programlama lisani

ve isletim sistemlerine taginmasi konusunda daha esnektir (Wu ve dig., 2003).

Bolgeler arasi bilgi transferleri igin MPI_ SEND komutu ve MPI_ RECV komutu ayr1
ayrt kullanildiginda alt bolgelerin markalanmasi 6nem kazanmaktadir. 2-boyutlu
caligsmalarda bir alt bolge eger tek say1 ile markalanmis ise bu alt bolgeye komsu alt

bolgeler c¢ift say1 ile markalanmaldir. Cift say1 ile markalanmis bolgeler i¢inde
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bunun tersi gegerlidir. Bunun amaci alt bolge degistirecek molekiillerin bir veri
yapisinda toplandiktan sonra o6nce tiim tek numarali alt bolgelerin bu bilgileri ¢ift
numarali alt bolgelere gdndermesi ve ¢ift numarali alt bolgelerden gelecek bilgiler
icin beklemeye ge¢mesidir. Cift numarali alt bolgeler kendilerine gonderilen bu
bilgileri aldiktan sonra kendi ¢iktilarin1 tek numaral alt bolgelere gonderirler. Son
islem tek numarali alt boélgelerin bu bilgileri almasi ve haberlesmenin sona
erdirilmesidir. Boylelikle bilgilerin aktariminda bir ¢cakisma yasanmadan tiim bilgiler
es zamanli olarak alt bolgeler arasinda karsilikli olarak aktarilabilmektedir. 3-boyutlu
calismalarda ise alt bolge sayisinin artmasi nedeni ile alt bolgeleri dogru olarak
markalamak daha =zor olmaktadir. Bu nedenle 3-boyutlu c¢alismalarda
MPI_SENDRECV komutu kullanilmigtir. Bu komut 6zel yapisi nedeni ile alt
bolgeler arasinda 6zel bir markalama ¢aligmasi yapilmasina gerek duymamaktadir.
Bu nedenle herhangi iki alt bolge arasinda, bir es giidiim sorunu yasanmadan veri

aktarimi yapilabilmektedir.

Paralel DSMC yonteminde Sekil 2.37°de goriilecegi lizere, hareket sathasinin
tamamlanmasinin ardindan bolge disina c¢ikan molekiiller bir veri yapisina
kaydedilirler. Ilk adimda islemciler birbirlerine bolge degistirecek molekiilleri degil,
molekiil sayilarini aktarirlar. Bu bilgiden yararlanarak tiim islemciler toplamda kag
molekiiliin bolge degistirecegi bilgisini (N T) hesaplarlar. Yine bu bilgi kullanilarak
her islemci kendine gonderilecek molekiilleri kaydetmek igin bos bir veri yapisi

hazirlar. N, >0 kosulunda tiim islemciler bolge degistirecek molekiilleri,

gidecekleri alt bolgeden sorumlu islemciye gonderirler. Bolge degistiren molekiiller
geldikleri bolgede hareketlerini tamamlamadiklart icin gonderildikleri bolgede de
kalan zaman pargas1 siiresince hareketlerine devam ederler. Her islemci kendine
gonderilen molekiiliin kalan zaman parcast boyunca sorumlu oldugu bélge iginde
hareketini izler. Bir alt bolgeden digerine aktarilan molekiillerden bazilarinin az da
olsa gonderildigi alt bolgeye gerisin geriye yansitilma veya baska bir alt bolgeye
aktarilma olasilig1 da bulunmaktadir. Bu nedenle alt bdlgeler aras1 molekiil aktarimi
icin ilave bir kontrol ¢evrimine ihtiya¢ duyulmaktadir. Tiim molekiil aktarimlari
tamamlanincaya kadar her alt bolge diger alt bolgelere kendini rapor eder. Alt

bolgeler arasi haberlesme molekiil hareketleri tamamlaninca sona erer.
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Sekil 2.37 : Paralel DSMC yonteminde molekiillerin bolge degistirme islemleri
hareket (P1) ve siraya dizilme (P2) sathalar1 arasinda tamamlanir. Genel
sema Sekil 2.1°de gosterilmektedir.

Paralel programlama agisindan en 6nemli hususlardan biri de islemcilere dagitilan
hesaplama yiikiiniin dengeli olmasidir. Eger islemci yiikleri arasinda bir fark
olusursa, hesaplamasini1 tamamlayan islemcilerin digerlerini beklemesi gerekecek ve
bu bosta bekleme durumu, iglemini en son tamamlayan islemciye kadar siirecektir.
Bu durum hesaplama siiresinin uzamasina neden olacaktir. Bu nedenle islemcilere

yiikiin dengeli bir sekilde dagitilmasi ve sonucunda her islemcinin kendine verilen
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hesaplamalar1 hemen hemen ayn1 zamanda tamamlamasi gerekmektedir. Bu amacla
islemciler arasinda yiikiin dengelenmesi i¢in yiikk dengeleme yoOntemleri
kullanilmakta olup, bunlar statik ve dinamik olarak ikiye ayrilmaktadir. Statik
dengeleme yonteminde yiik, programin ¢alismaya baslamasindan 6nce bazi veriler
kullanilarak elde edilen bilgiler kapsaminda islemciler arasinda bdoliistiiriiliir.
Kosullar degisse bile program calisirken yiikiin islemcilere yeniden boliistiiriilmesi
miimkiin olmaz. Dinamik yiikk dagitiminda ise islemci yiikleri programin her
sathasinda kontrol edilerek islemciler arasinda stirekli bir yik paylasim
saglanmaktadir. DSMC yonteminin dinamik karakteri nedeni ile baglangicta esit olan
yik paylagimi zaman i¢inde degisebilmektedir. Boyle durumlarda dinamik yiik
dengelemesi yontemi, yiikiin program akisi i¢inde dagilimi agisindan daha uygun bir
yontem olmakla birlikte, hem programlama agisindan ilave zorluklar getirmekte hem
de hesaplama verimi diisiik olmaktadir. Bu ¢alismada statik yiik dengeleme yontemi
kullanilmigtir. DSMC yonteminde islemcilere diisen yiik alt boélgede yer alan
molekiil ve hiicre sayisina baghdir (Kim ve dig., 2004). DSMC ¢oziiciisiinde molekiil
ve hiicre sayisinin hesaplama zamani {izerindeki agirlik katsayilari birbirinden
bagimsiz olarak saptanmaktadir. Bu katsayilar yardimi ile toplam yiik islemciler
arasinda miimkiin oldugunca esit olarak dagitilmaktadir (Sengil ve Edis, 2006).
Paralel calisma icin gaz akis alanin alt bolgelere ayrilmasinin bir diger 6nemli
faydas1 da degisen molekiil say1 yogunlugu nedeni ile her bir alt bolgede farkl

fiziksel-temsilci molekiil oranlar1 (F,,) ve hiicre boyutlari (/,) kullanabilme olanag:

saglamasidir. Boylelikle ¢ok islemci i¢in hesaplanan toplam hesaplama yiikii, tek
islemci i¢in hesaplanan toplam hesaplama yiikiinden daha az olabilmektedir. Bu
nedenlerden dolayr DSMC paralel hesaplama i¢in ideal bir yontemdir (LeBeau,
1999). Burada dikkat edilmesi gereken husus alt bolge degistiren baz1 molekiillerin
kopyalanarak sayilarimin  arttirilmasit  veya tam tersi silinerek sayilarinin

azaltilmasimin gerekli olabilmesidir (Dietrich ve Boyd, 1996).

2.7 Farkli Hiicre Ebatlari ve Fiziksel-Temsilci Molekiil Oranlar: Kullanilmasi

DSMC yonteminde gaz akis alani icinde yer alan fiziksel molekiiller daha az
sayidaki temsilci molekiiller ile temsil edilirler. Coziimlenen bolgede olusturulan

hiicrelerin dogrusal boyutlart (Z, ),
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I, ~Aocn™, (2.100)

ortalama serbest yol (1) olgegindedir. DSMC hiicre boyutunun (/,), ortalama

serbest yol (/1) ile orantili oldugu goz Oniine alindiginda, DSMC hiicre hacmi ve

2
molekiil say1 yogunlugu arasindaki iligki 2-boyut ig¢in V), o (lj , 3-boyut icin ise
n

3
V, o« (lj olmaktadir. Dolayisi ile DSMC hiicresi basina diisen fiziksel molekiil
n

sayist NV, 3-boyutlu ve 2-boyutlu geometriler i¢in agsagida oldugu gibi hesaplanir:

(ljz :
N,,cnV, cn|—| c— |,
oo (2.101)

1 1
NypcnV,cn|—| oc—
n n

Yukaridaki bagintilardan da goriilecegi iizere gazin yogunlugu azaldikga, beklenenin
tersine hiicre basina diisen fiziksel molekiil sayisi artmaktadir. Bunun nedeni hiicre
hacminin bilylime hizinin, molekiil say1 yogunlugundan daha hizli artmasidir. Bu

denklemlerde n ve V, siras1 ile molekiil say1r yogunlugunu ve hiicre hacmini ifade

etmektedirler. Dolayisi ile ¢ozliimlenen bir bolgede hem hiicre boyutlart hem de
hiicre basma diisen molekiil sayist gaz yogunlugu ile orantili olarak belirlenmek
durumundadir. Eger gazin yogunlugu yerel olarak degiskenlik gosteriyor, ama hiicre
boyutlar1 degigmiyor ise, bazi hiicrelerde gereginden az molekiil konumlanirken, bazi
hiicrelerde bu durumun tam tersi goriilebilmektedir. Bu durumu gaz yogunlugun
degisiklik gosterdigi bir akis alaninda incelersek, anlagilmasi daha kolay

olabilecektir. Fiziksel-temsilci molekiil oranin1 F,, sembolii ile gosterirsek,

F, =t (2.102)

olarak hesaplanir. N, hiicre i¢indeki fiziksel molekiil sayis1 iken, N, hiicre i¢inde
bunlar1 temsil eden temsilci molekiil sayisin1 ifade etmektedir. N, istatistiksel

hatalar1 makul bir seviyede tutacak bir say1 olmalidir. Bu deger genelde 20 civarinda
bir say1 olarak belirlenmektedir (Oran ve dig., 1998). Farkli gaz yogunluklar1 i¢in bu

sayilarin orani 2- ve 3-boyutlu ortamlar i¢in incelendiginde,
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olarak bulunmaktadir. Yukaridaki denklemlerden de goriilecegi iizere farkh
yogunlukta bir ortamda tiim hiicrelerde hiicre basina sabit bir temsilci molekiil sayis1

elde etmek icin her hiicre de farkli fiziksel-temsilci molekiil sayis1 orani F),
kullanmak gerekmektedir. Bu yapilmayip tiim bdlge icin sabit bir F,, kullanildiginda

ise hiicre bagina diisen temsilci molekiil sayisi hiicreden hiicreye farklilik
gosterebilmektedir. Bu oran 6zellikle 3-boyutlu uygulamalarda yogunluk oranlarinin
tersinin karesi kadar olmaktadir. Molekiil sayisinin gereginden fazla artmasi islemci
yiikiinii arttirirken, hiicrede mevcut molekiil sayisinin belirli bir saymin altina
diismesi de istatistiksel sapmalar1 ¢ogaltir. Bu sorunun Oniine gegmek icin ya her
hiicrenin boyutlar1 gazin yerel yogunluguna uygun hale getirilmeli, ya da her hiicre

icin farkli bir temsilci molekiil orani kullanilmalidir. Her hiicre i¢in farkhi bir F),

kullanilmast hiicre degistiren molekiillerin bazilarinin silinmesi veya ¢ogaltilmasini
gerektirecektir. Bunu yapabilmek igin, beraberinde istatistiksel hatalar1 da getiren
olduk¢a karmasik teknikleri kullanmak gerekir. Yapisal olmayan ¢oziim aglari
kullanmak sureti ile hiicre boyutlar1 yogunluga gore ayarlanabilir. Buna karsin
paralel ¢alisma bu sorunlar1 gidermek ic¢in kullaniciya kolayliklar saglamaktadir.
Boylece farkli islemcilerde ¢6ziimlenen alt bolgelerde farkli temsilci molekiil
oranlar1 ve farkli hiicre boyutlar1 kullanilabilmektedir. Boyle bir durumda bir alt
bolgeden digerine temsilci molekiiller gectiginde, bu alt bdlge degistiren temsilci
molekiillerin sayilarinda bazi degisiklikler yapilmasia ihtiya¢ vardir. Bolge
degistiren baz1 molekiillerin silinmesi, bazilarinin da kopyalanarak sayisinin
arttirilmas1  gerekmektedir. Bu konudaki uygulama detaylar1 Bolim 3’te

sunulmaktadir.

Farkli alt bolgelerde farkli fiziksel-temsilci molekiil oranlart kullanarak, hesaplama
verimi arttirilabilmektedir. Bu durumu bir 6rnek ile agiklamak ig¢in, literatiirde
mevcut (Sekil 2.38) ve basing sinir kosullar1 uygulanan bir mikro-liile gaz akisi ele

aliip, tek islemci ile ¢oziimlenmistir.
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Sekil 2.38 : 2-boyutlu yakinsak-iraksak bir mikro-liile ve sinir kosullari.

Argon gazinin en yogun oldugu giris boliimiinde molekiil say1 yogunlugu n; ve

ortalama serbest yol A, hesaplandiginda,

L. P _ 80400
"k, T, 1.38x107%.300
1 1

A = = =6.67x10"° m
" \2zdin, N2 7 (4.17x107°)% 1.94x10%

=1.94x10° m>

(2.104)

degerleri elde edilir. Bu denklemlerde p, gaz giris basincini, 7, gaz giris sicakligini,
k, Boltzmann sabitini, d ise Argon gazi1 molekiil ¢apini belirtir. Hiicre boyutu A4, /3

olarak alindiginda, yapisal agda x-ekseni ve y-ekseni boyunca CM ve CN adet

hiicre yer alir. Bu sayilar ise,

CM =LA I3)=272

(2.105)
CN=H/A,/3)=90 |,

olarak hesaplanmaktadir. Cikis bolgesi gazin en az yogun oldugu bolge olarak kabul
edilir ve bu bolgedeki hiicrelerde 20 temsilci molekiil bulunacak sekilde bir temsilci
molekiil orani belirlenir. Bunun dogal bir sonucu olarak ayni hacimdeki giris
bolgelerindeki hiicrelerde ise ¢ok daha fazla temsilci molekiil toplanir. Essicaklik
varsayimi kullanildig takdirde girig hiicrelerinde yaklasik 100 adet kadar temsilci
molekiil olustugu (2.103) denklemi kullanilarak belirlenir. Bu nedenle tiim bolge
hesaba katildiginda hiicre basina diisen ortalama temsilci molekiil sayis1 20°den fazla
olur. Yukarida belirtilen drnek goz Oniine alindiginda gaz akis bolgesinde (Sekil

2.39) 24480 (272x90) adet hiicre bulunur. Akisin daimi hale gelmesinden sonra

temsilci molekiil oram F,, =10° igin, bdlge iginde yaklasik 995000 adet temsilci
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molekiil yer aldig1 belirlenmistir. Bu bilgiden hiicre basina ortalama 41 temsilci

molekiil diistiigli anlagilmaktadir. 5000 zaman adimi i¢in toplam ¢oziim siiresi ise

63666 sn. olarak hesaplanmistir.
= A=066FE-8 m

Af3=222F-8 m

Hii{Ai3)=90

=l LI(A/3)=272

. ]

= |

E ie-15 T -
|

e

]

e b oy o B s o By s o By g 0o
0 1E-06  2E-06  3JE-06 4E-06  SE-06
X{m)

Sekil 2.39 : 2-boyutlu yakinsak-iraksak mikro-liilenin tek islemci i¢in olusturulan
yapisal ag.

Hesaplama zamanini azaltmak i¢in gaz akis bolgesinin alt bolgelere ayrilarak her bir
bolgenin farkli bir islemcide paralel olarak ¢oziilmesine ihtiyag vardir. Mikro-liile
icinde basing degisiminin hemen hemen dogrusal oldugu varsayimindan yola
cikilarak bir on-islemci gelistirildi. Bu 6n-iglemci istenen alt bolge sayisi, fiziksel-
temsilci molekiil orani, hiicre ve molekiil sayist yiik katsayr bilgilerini kullanarak,
gaz akis bolgesi i¢inde olusturulacak alt bolgelerin konum, hiicre boyutu ve hiicre
sayisi bilgilerini hesaplayabilmektedir. Bu bilgiler daha sonra yapisal bir ag iiretecine
beslenerek, istenen Ozellikte ag dosyalar yaratilir. Eger DSMC c¢oziiciisiinde farkli
bolgelerde farkli fiziksel-temsilci molekiil oranlar1 kullanma olanagi yok ise, toplam
yiikteki iyilesme sadece hiicre sayindaki azalmadan ileri gelir. Azalan bu toplam yiik
ilaveten paralel ¢alisma ile birden ¢ok islemci arasinda boliiniir. Ayni problem 4 alt

bolge i¢in, 4 farkli islemcide (Sekil 2.40) paralel olarak ¢oziildii. Yine bir onceki

ornekte oldugu gibi temsilci molekiil oran1 F, =10° alinarak, 995000 adet temsilci

molekiil ve 9690 adet hiicre kullanildi. Coziim siiresi 5000 zaman adimi i¢in 12789

sn. olarak gerceklesmistir.
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2E-05 g

1E-06  JE-0B  JE-08  4E-0B  GE-D6  GE-OF
x(m)
2630 | 2925 2360 1525

Hdlcre Sayilan

Sekil 2.40 : 2-boyutlu 1raksak-yakinsak bir mikro-liilede 4 alt bolgede farkl
boyutta yapisal ¢oziim ag1 uygulamasi.

DSMC c¢oziiciisiine farkli bolgelerde farkli temsilci molekiil orani kullanma imkani
kazandirildiktan sonra, yine ayni Ornek problem yine 4 islemcide paralel olarak
¢oziildii. Bu sefer 9690 adet hiicre sayisina karsin (Sekil 2.41) yaklagik 260000
temsilci molekiil kullanildi. Bu sefer 5000 zaman adimi i¢in toplam ¢oziim siiresi

4444 sn. olarak gerceklesti.

2E-06 g,

1E-I]E- JE-06 JE-06 4E-06 SE-06  BE-OG
x{m)
2880 (2925 2360 1525

Hiicre Sayilan

|34 | 32 3.9 6.4 |

AltBSIge F degerleri(x10)

Sekil 2.41 : 2-boyutlu 1raksak-yakinsak bir mikro-liilede 4 alt bolgede hem farkli
boyutta yapisal ag hem de fiziksel-temsilci molekiil orani kullanilmasi.
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Yukarda elde edilen tiim sayisal degerler asagida Cizelge 2.5’de toplanirsa, gaz akis
bolgesinin alt bolgelere ayrilarak, paralel c¢alisan islemcilerde c¢oziimlenmesi
sonucunda saglanan hesaplama zamani tasarrufu daha Dbelirgin olarak

goriilebilmektedir.

Cizelge 2.5 : Alt bolgelerin farkli islemcilerde ¢6ziimii sonucunda elde edilen ¢oziim

stireleri.
Temsilci Molekiil  Hiicre Toplam Islemci Sayis1 Coziim Siiresi
No Sayis1 Sayisi Adim (sn)
1 ~995000 24480 5000 1 63666
2 ~995000 9690 5000 4 12789
3 ~260000 9690 5000 4 4444

DSMC yonteminin paralel uygulamasinda farkli F,, kullanan bolgelere gegis yapan

temsilci molekiillerin silinmesi veya c¢ogaltilmasina ait sayisal uygulamalar Bolim

3’te ayrintilar ile birlikte sunulmaktadir.
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3. UYGULAMA AYRINTILARI

3.1 Maxwell Dagilimi

Baslangicta bolgesel sicaklik farklari bulunan bir sistem disardan tamamen yalitilmig
bir sekilde yeteri kadar uzun bir slire kendi haline birakilirsa, zaman iginde tiim
noktalarda sicakliklar esit olacaktir. Bu sistemin “isil denge” konumuna geldigini
gostermektedir. Bir sistemin farkli nedenlerden dolay1 bazi parcalar1 hareket edebilir.
Bu nedenler ortadan kalktiginda ise sistem parcalarimin hareketi duracaktir. Bu
durum sistemin “mekanik denge” de oldugunu gostermektedir. Eger bir sistemde
kimyasal tepkimeler sona ermisse veya trlinlerin derisimi (konsantrasyonu) zaman
icinde degismiyorsa sistemin “kimyasal denge” de oldugu sdylenir. Isil, mekanik ve

kimyasal dengede olan bir sistem “termodinamik denge” dedir (Unal, 2002).

Isil dengede bulunan gaz molekiillerinin hiz dagilim fonksiyonu ilk defa Maxwell
tarafindan 1859 yilinda hesaplanmistir. Maxwell bu ¢ikarimi yaparken bazi
kabullerde bulunmustur. Ik kabul gazlarm sonsuz sayida elastik carpisma yapan kati
kiirelerden olustugudur. Ikinci kabul ¢arpisan molekiillerin ydnlerinin dagiliminin
rasgele olacagidir. Ugiincii kabul molekiillerin bireysel hizlarinin degisebilecegi ama
ayni hiz araliginda mevcut molekiil sayisinin zamanda sabit kalacagidir. Dordiincii
kabul ise molekiil hiz bilesenlerinin istatistiksel olarak birbirinden bagimsiz
olacagidir (Gombosi, 1994). Daha sonra ayni ¢ikarim kendi adiyla anilan denklemi
kullanarak Boltzmann tarafindan da 1877 senesinde tekrarlanmistir. Isil dengede olan

bir sistemde gaz molekiillerinin 1s1l hiz dagilim fonksiyonu asagida verilmistir:

3/2
m m 12
=n|——— exp| — C ,
£ [27sz Tj p( 2k, T j
C': [u|2+vv2+wv2 ,

fy =n(%} exp(- A2¢?)

B =2k, T/m).

@3.1)
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Burada » molekiil say1 yogunlugu, m molekiil kiitlesi, 7" gaz sicaklifi, &,
Boltzmann sabiti, ¢' molekiil 1s1l siirati, (u', V', w') ise molekiil 1s1l hiz bilesenleridir.
p ise en olas1t molekiil hizinin tersidir. f, fonksiyonuile u' ile u'+du', v' ile v'+dv'

ve w' ile w'+dw' hizlar araliginda molekiil bulunma olasilig1 ifade edilmektedir.
Kiiresel koordinat (c', 8, ¢) sisteminde ¢' ile c'+dc' hiz araliginda, €' ile 8'+d6" ve

@' ile p'+d¢' acilar arasinda yer alan molekiillerin toplam molekiil sayisina oranini

(@j hesaplamak i¢in, f, fonksiyonu diferansiyel hacim (dc': ¢’ dc'sin@ do dgo)
n

ile ¢arpilmaktadir:

dn_ B o expl- pre?)de Tsine dg 2] d
n \/72-_3 0 0

dn 4 3 42 2 42

—=— c'” exp\-f°c")dc' 3.2)
. ( \/;J B pl-7c?)

. :(%jﬂS o exp(_ﬂzc.z)

Is1l hiz vektorii bilesenleri birbirinden bagimsiz olduklar: i¢in, Kartezyen koordinat

(x, v, z) sisteminde 1s1l hiz bilesenleri molekiil oranlari Maxwell hiz dagilim
fonksiyonundan ( fo) hesaplanabilmektedir. Ornegin u' ve u'+du' araliginda mevcut

molekiil orani,

an_ B exp(— ,Bzu'z)du' ,
o Nz (3.3)

f =% expl- pu?)

bagintilarindan hesaplanmaktadir. f, ve f, hiz dagilim fonksiyonlarinin

boyutsuzlastirilmis ¢izgeleri Sekil 3.1°de yer almaktadir.
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Sekil 3.1 : Molekiillerin 1s1l hiz (c') ve 1s1l hiz bilesenleri (u') icin Maxwell hiz
dagilim fonksiyonlari.

3.2 Ters-Birikimli Ornekleme Yontemi

Molekiillere atanan hiz bilesenlerinin hiz dagilim fonksiyonlarindan 6rneklenmesi
icin ¢esitli yontemler kullanilmaktadir. Ters-birikimli yontemi de bu yontemlerden
birisidir (Bird, 1994). DSMC yoénteminde duvardan yansiyan veya rezervuarlardan
iceri giris yapan molekiillerin Maxwell dagilimina uygun sinira paralel 1s1l hiz

bilesenlerini hesaplamak i¢in kullanilmaktadir. Bu yontemde once V' ile v'+dv' ve

w' ile w'+dw' arasi 1s1l hiz bilesenlerine sahip molekiillerin sayisal oranlari (dlj
n

once Kartezyen koordinatlar i¢in hesaplanir:

di = fodv f, dw
" p p (3.4)
fodv' f, dw= [ﬁ) exp(— 22 ) dv (ﬁJ exp(— 2w ) dw

Daha sonra hiz dagilim fonksiyonu kutupsal koordinatlara (r, 6’) cevrilmektedir:
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v'=rcosf ,

w'=rsind @3.5)
IBZ

foadv'f, dw= (—] exp(—ﬂzrz)r dr dO = exp(-5°r?*) d(ﬂzrz)d(é’/%z)
T

Kutupsal koordinat sisteminde hesaplanan dagilim fonksiyonlari,

fo=1127) ,

fﬂ2r2 _ exp(_ﬂzrz) , (3.6)

bagntilart ile verilmektedir. Bu dagilim fonksiyonlarindan faydalanarak birikimli

dagilim fonksiyonlari,

F,=0/2x) ,

F. :l—exp(—ﬂzrz) , 3.7

hesaplanmaktadir. Birikimli dagilim fonksiyonlar1 Sekil 3.2’de oldugu gibi 0-1
arasinda diizgiin dagilmus rasgele bir sayiya (R, ) esitlenerek,

0=27R, ,
r:ﬂ_l '\,_ln(RfZ) s

6 ve r degerlerinin 6rneklenmesi i¢in gereken bagintilar tamamlanmis olmaktadir.

3.8)

Hesaplanan degerler tekrar Kartezyen koordinat sistemine ¢evrilerek,

vi=rcosf ,
) 3.9)
w=rsinf ,

hiz bilesenleri elde edilmektedir. Bu yontem ek olarak duvardan sicaklik
ornekleyerek daginik yansiyan veya akim simirlarinda gazin smira dik bir akis hizi
bilesenine sahip olmadigi durumlarda (yarim-Maxwell dagilimi) molekiilerin sinira

dik hiz bilesenlerini (#) 6rneklemek i¢in de kullanilmaktadir.

u=p"/-In(R,) (3.10)
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Sekil 3.2 : Molekiillerin sinira paralel 1s1l hiz bilesenlerinin ters-birikimli 6rnekleme
yontemi ile saptanmasi. (a) Hiz vektorii biiyiikligi. (b) Hiz vektori yonii.

3.3 Kabul-Red Yontemi

Kabul-red yontemi belli bir f (u) hiz dagilim fonksiyonunun ters-birikimli

ornekleme yontemi kullanilarak Orneklenmesine olanak olmadigi durumlarda
kullanilmaktadir (Bird, 1994). Kabul-red yontemi DSMC ydnteminde genellikle
duvardan dagiik yansiyan veya rezervuardan akis bolgesine gecen molekiillerin

sinira dik hiz bilesenlerini hesaplamak i¢in kullanilmaktadir. Hiz dagilim fonksiyonu,

[fw)au=1 ", @3.11)

Unmin

bagintisinda gosterildigi gibi smir degerler (u, ,u,, ) arasinda normalize edilmis

olmaldir. f, hiz dagilm fonksiyonunun u, , <wu <u, aralig1 icindeki en biiyiik

X

degeri f,,

hesaplanarak,

Jo =i Joae > (3.12)

kendine boliiniir. Boylece f, (u) hiz dagilim fonksiyonundan, degeri O ile 1 arasinda

u

degisen f, (u) hiz dagilim fonksiyonu elde edilir. f, hiz dagilim fonksiyonuna

107



uygun hiz 6rneklemek igin, ilk adimda u_,, <u <u,, aralifi icinde diizgiin dagilmis

X

rasgele bir u, hiz degeri hesaplanir,

=u_. +(u

t min _umin) R (3'13)

max

S

R, 0 ile 1 arasinda diizgiin dagilmis rasgele bir degerdir. Daha sonra bu u, hiz

degeri kullanilarak, f, degeri hesaplanir. ikinci adimda yine 0 ile 1 arasinda diizgiin

dagilmis ikinci bir rasgele say1 R, hesaplanarak f, degeri ile karsilagtirtlir. Eger
fu>Res s (3.14)

kosulu saglanirsa, hesaplanan u, hiz degeri kabul edilir. Aksi halde red edilir. Bu

dongiiye istenen sayida hiz degeri elde edilinceye kadar devam edilir. Kabul-red

yontemi kullanarak ¢ok sayida hiz 6rneklendiginde, elde edilen hizlarin dagilimi £

hiz dagilim fonksiyonu ile hemen hemen ayni1 olmaktadir.

Bu yontemi 0 <u < o bdlgesinde yer alan f, (u) =2 e gibi 6rnek bir hiz dagilim
fonksiyonu kullanarak aciklamak gerekirse, once hiz dagilim fonksiyonunun en
biiyiik degeri hesaplanir. Sekil 3.3’den goriilecegi lizere bu deger f =2 dir.

f,(u)=e™ olarak bulunur. Kabul-red yonteminin ilk adiminda hiz hesaplayabilmek

icin, hiz se¢im araliginin sinirlarinin belirlenmesi gerekmektedir. Bu hiz se¢im
aralig1 ¢cok genis belirlenirse, ilk adimda hesaplanan hizlarin ¢ogu reddedilecek ve
yontemin hesaplama verimi diisecektir. Eger hiz se¢im aralig1 ¢ok dar segcilirse, bu

sefer de hiz araligi diginda kalan hizlar 6rneklenmemis olacaklardir. f, () hiz
dagilim fonksiyonu icin, u, >4’den daha biiyiikk bir hizin seg¢ilme olasilig1
% 0.034 ’ten daha diisiik bir olasiliktadir. Bu nedenle hiz se¢im araliginin 0 <u, < 4

olarak belirlenmesi hem hiz dagilim fonksiyonunu olduk¢a dogru 6rneklemek, hem

de hesaplama verimliligi agisindan uygun olmaktadir. Dolayist ile 6nce u,,
u =4 R, , 3.15)

bagintisi ile hesaplanir. Eger ilk hesaplamada u,; = 0.11 oldugu varsayilirsa, Sekil

3.3’den de goriilecegi iizere bu deger f, =0.8 degerine karsilik gelmektedir. Bir
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diger hesaplamada ise u,, = 0.8 'nin oldugu varsayilirsa, bu deger de f, =0.2

degerine karsilik gelmektedir. Test hizinin kabul edilebilmesi igin,
So@)>R,, (3.16)

sartim  karsilamas1 gerckmektedir. Dolayist ile u,, ve wu,, test hizlan
kargilagtirildiginda, daha biiyiik bir f, (u,,) = 0.8 degeri veren u,, test hizinin kabul
edilme olasiliginin, daha kiigiik bir £, (u,,) = 0.2 degeri veren u,, test hizina oranla

daha yiiksek oldugu goriilmektedir. Bu ¢gikarim diisiik hizlarin daha yiiksek olasilikta

oldugu f, hiz dagilim fonksiyonu ile benzerlik gostermektedir. Kabul-red
yonteminin ¢ok sayida test hizina uygulanmasi ile f, hiz dagilim fonksiyonu biiyiik

bir oranda orneklenebilmektedir.

stfn

Sekil 3.3 : Kabul-red yonteminde hiz 6rneklemesinin hiz dagilim fonksiyonu
kullanilarak gerceklestirilmesi.

3.4 Bir DSMC Molekiiliiniin Hiicre i¢cinde Olup Olmadiginin Hesaplanmasi

DSMC yonteminde her molekiil hareket safhasi sonunda, temsilci molekiillerin

konuslandig1 hiicreler hesaplanmaktadir. Carpisma safhasinda bu bilgi kullanilarak
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aymi hiicrede yer alan DSMC molekiilleri birbirleri ile carpistirilirlar. Yine
makroskobik degerlerin hesaplanmasi sathasinda da ayni hiicrede yer alan DSMC
molekiillerinin mikroskobik bilgilerinden yararlanilmaktadir. Bu ¢alismada bir
DSMC molekiiliiniin dértgen seklinde bir hiicre iginde olup olmadigini anlamak igin
act yontemi kullanilmaktadir. Yontemin daha kolay anlasilabilmesi i¢in kullanilan

dortgen hiicreler ve DSMC molekiilleri Sekil 3.4’de gosterilmistir.

D D

(@ (b)

Sekil 3.4 : Bir DSMC molekiilii i¢in hiicre bilgisi kontrolii. (a) Molekiil hiicre i¢inde
ve toplam agilar = 360" . (b) Molekiil hiicre icinde degil ve toplam acilar
#360°.

Bir hiicre icinde olup olmadigi arastirllacak DSMC molekiiliiniin merkezi ile o
hiicrenin késeleri dogrular kullanilarak birlestirilir. Ikinci asamada bu dogrular

arasinda kalan agilarin toplami1 hesaplanur,
a = AOB+ BOC + COD + DOA . (3.17)

Eger bu ag1 a =360° ise DSMC molekiilii hiicre i¢indedir, o # 360° durumunda ise,

DSMC molekiiliiniin hiicre disinda oldugu anlasilir.

3.5 DSMC Hiicrelerinin icine DSMC Molekiillerinin Yerlestirilmesi

DSMC yonteminde hesaplamaya her hiicreye baslangi¢ kosullarina uygun olarak

molekiil yerlestirilmesi ile baglanir. 11k asamada molekiiller hiicre i¢ine konum olarak
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rasgele yerlestirilirler. Bu yerlestirme asamasinda uygulanan yontem asagida oldugu
gibidir. Once igine DSMC molekiilleri yerlestirilecek hiicrenin en kiigiik ve en biiyiik

X, ¥, Ve X,, y, koordinat degerleri tespit edilir. Daha sonra DSMC molekiilleri bu

koordinatlar arasinda kalacak sekilde asagida yer alan,

x,=x+x,—-x )R, ,

1 ( 2 1) 7.l (3.18)
Y =N +(y2 _yl)Rf,z )
bagintilar kullanilarak Sekil 3.5’de oldugu gibi rasgele yerlestirilir. Yerlestirilen
DSMC molekiiliin  ABCD hiicresinde yer alip almadigi bir 6nceki boliimde
aciklanan a¢1 yontemi kullanilarak hesaplanir. Eger bu molekiil ayn1 zamanda hiicre

icinde de yer aliyorsa kaydedilir. Eger hiicre disinda ise o molekiil red edilir. Bu

isleme hiicreye olmasi gereken sayida molekiil yerlestirilene kadar devam edilir.

C Xz:yz

Sekil 3.5 : Bir DSMC hiicresine molekiil yerlestirilmesi. i¢leri siyah ile gdsterilen
molekiiller ABCD dortgeni i¢inde oldugu i¢in kabul edilirken, ici bos
olarak gosterilen molekiiller red edilmiglerdir.

3.6 DSMC Molekiillerinin Hiicreden-Hiicreye Takibi

Bu calismada yapisal aglar kullanildigi i¢in 6nce molekiiliin ayni hiicrede kalip
kalmadig1 arastirilmakta ve eger hiicreyi terk etmisse hangi kenardan terk ettigi
bulunmakta ve yapisal ag 6zelligi kullanilarak molekdil artik o kenara komsu hiicrede

aranmaktadir. Molekiiliin hiicreyi hangi kenardan terk ettigi ise Sekil 3.6’dan
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goriilecegi iizere yine molekiiliin hiz vektoriiniin, o molekiilii hiicre koselerine

birlestiren agilardan hangisinin i¢inde kaldig1 bilgisinden hesaplanmaktadir.

N+1 \

Sekil 3.6 : Bir DSMC molekiiliiniin hangi kenardan hiicreyi terk ettigi bilinirse
yapisal ag 6zelligi kullanilarak hangi hiicreye gegtigi bulunabilir. Bu
ornekte molekiil N, M hiicresini sag kenardan terk ettigi i¢cin N, M+1
hiicresine gegmistir.

3.7 Alt Bolgelerin ve Sinirlarin Markalanmasi

Gaz akis alan1 Once paralel calisacak islemci sayisina gore alt bolgelere ayrilir.
Takiben her bir alt bolge N >10 olacak sekilde bir tam say1 ile tanimlanir. Bunun
nedeni daha sonra da goriilecegi lizere 10 dan daha ufak tam sayilarin siir kosullari
i¢in ayrilmasidir. Ornegin 1 akim sinir kosulunu, 3 duvar smir kosulunu, 5 ise bosluk
smir1 ifade etmektedir. Sekil 3.7°den de goriilecegi gibi alt bolgeleri birbirine
baglayan sinir kenarlara, komsu alt bodlgenin numarasi verilir. Boylelikle sinir
bolgeden disari ¢cikan molekiiliin hangi alt bolgeye gectigi bilgisi kolayca elde edilir.
Ornegin 17 numarali alt bolgeyi sag kenarindan terk eden molekiil, 18 numarali
kenardan gectigi i¢in bu molekiil 18 numarali alt bdlgeden sorumlu islemciye
aktarilir. Ayni sekilde 17 numarali alt bélgeyi 16 numarali kenardan terk eden
molekiil ise 16 numarali alt bolgeden sorumlu islemciye gonderilir. 3 numaral
kenara gelen molekiil ise bu saynin temsil ettigi duvar sinir kosuluna uygun bir
sekilde yansimaya tabi tutulur. 5 numarali kenara gelen molekiil herhangi bir engelle

karsilagsmadan sinirdan gecer. 1 numarali kenar1 gegcen molekiil ise silinir.
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() (b)

Sekil 3.7 : 2-boyutlu raksak-yakinsak mikro-liile. (a) Paralel calisma i¢in alt bolgelere
ayrilmasi. (b) Sagda alt bolge ve hiicre kenarlarinin markalanmasi.

3.8 MPI Uygulamalari

Bu calismada DSMC yontemi paralellestirilerek, her bir alt bolgenin paralel ¢alisan
farkli islemcilerde hesaplanmasi saglanmaktadir. Paralel ¢alisma i¢in farkli islemci
mimarilerinde ¢aligma kolayligi saglayan mesaj gecme arayiizii (MPI)
kiittiphanelerinden faydalanilmaktadir. MPI baslangic komutlar1 Sekil 3.8’de
gosterilmektedir. Bu calismada Fortran gelistirme ortami i¢in hazirlanmis MPIF.H
kiitiiphanesi kullanilmaktadir. MPI_INIT komutu ile MPI kiitiiphanesi devreye
alimmaktadir. MPI_ COMM_RANK komutu ile her iglemciye 0 ile N-1 arasinda bir
numara atanmaktadir. Bdylece her islemci donanim i¢inde kaginct islemci
oldugundan bagimsiz olarak bir MPI numarasi almaktadir. N kullanilacak islemci
sayisin1 ifade etmektedir. MPI COMM SIZE komutu ile ka¢ tane islemci

kullanildigin1 hesaplanmaktadir.

IHCLUDE 'MPIF.H'

CALL MPI_ INIT|IERR]

CALL MPI COMM RANE(MPI COMM WORLD, RANE, IERR)
CALL MPI COMM SIZE(MPI COMM WORLD,SIZE, IERR)

Sekil 3.8 : MPI kiitiiphanesi baslangi¢ komutlari.
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Daha sonra Sekil 3.9‘da goriildiigii gibi MPI tarafindan islemciler arasinda
kullanilmast planlanan veri yapilarinin olusturulmasi gerekmektedir. Bu MPI’a 6zel
veri yapilar1 Fortran tarafindan kullanilan veri yapilarindan tiiretilmektedir. Amag
cok sayida veriyi tek seferde gondermek ve veri aktarim siiresini miimkiin oldugunca

kisaltmaktir.

CALL MPI TYPE CONTIGUOUS(10,MPI RELLS, MTYPE, IERR)
CALL MPI TYPE COMMIT (MTYPE, IERR]

Sekil 3.9 : MPI kiitiiphanesi yeni veri yapilari olusturma komutlari.

MPI_SENDRECYV komutu ile islemciler arasinda bilgi akis1 ve es zamanl c¢alisma
ortami saglanmaktadir. Paralel DSMC yonteminde alt bélgelerde farkli FTMO

(fiziksel-temsilci molekiil oranlar1 (F,)) kullanilabildiginden dolay: ilk asamada

Sekil 3.10°da oldugu gibi tiim komsu alt bolgeler birbirleri ile bu bilgiyi paylasirlar.
Bu bilgi ilerde komsu alt bolgeden aktarilacak molekiil sayisinin hesaplanmasinda

kullanilacaktir.

CALL MPI SEWDRECW (FWNUM,1,MPI REALS,LLMN,TAG, FTHO(EE),1,MPI _REALS,LLN, TAG,
MPI COMM WORLD, STATUZ, IERE])

Sekil 3.10 : Islemciler arasinda FTMO (F, ) bilgisinin aktarilmast.

DSMC molekiiler esasli bir yontem oldugundan, alt bdlge degistiren DSMC
molekiillerinin islemciler arasinda aktarimi gerekmektedir. Molekiil hareket sathasi
sonunda alt bolge sinir1 disina ¢iktig1 saptanan her molekiil gidecekleri alt bolgeden
sorumlu islemciye aktarilirlar. Ayni1 anda bu bolgeden gelen molekiillere ait bilgiler
de alinir. Bu bilgi aktarimini saglamak i¢in O6nce komsu islemcilere aktarilacak
molekiil say1 bilgisi es zamanl olarak Sekil 3.11°de oldugu gibi gonderilir ve alinir.
Bu bilgilerin 15181 altinda molekiil bilgilerinin aktarimi i¢in yeni veri yapilari
hazirlanir. Yeni veri yapilarina kaydedilen bu molekiiller, yine eszamanli olarak

islemciler arasinda gonderilir ve alinirlar.
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CALL MPI SENDRECY (CIKANMOLSAY(KK),1,HMPI INTEGER4,LLM, TiG,GIRENMOLSAT (KE),1,
_ MPI INTEGER4,LLN,TAG,MPI COMM WORLD,STATUS, IERR)

CALL MPI_TYPE VECTOR [CIKANMOLS LY (EE), 1,6, MTYPE, VHTYPE, IERR)

CALL MPI_TYPE_COMMIT (VHTYPE, IERR)

CALL MPI TYPE VECTOR (GIRENMOLSZALY (KE], 1,6, MTYPE,VMzTYPE, IERR)

CALL MPI_TYPE_COMMIT (VHMZTYPE, IERR)
CALL MPI_SENDRECYV (CIERMMOLLS (KE, 1), 1, VMTYPE, LLN, TAGG, GIRENMOLLS (KK, 1), 1, VHZTYPE,
LLN, TRGG, MPI COMM WORLD,STATUS, IERR]

Sekil 3.11 : islemciler arasinda 6nce aktarilacak molekiil sayilarinin, takiben
molekiil bilgilerinin génderilip/alinmasi.

Bolgeler aras1 molekiil transferlerinin tek islem ile tamamlanamama durumu
mevcuttur. Bunun nedeni bolge degistiren bazi molekiillerin duvardan yansimalar
nedeni ile geldigi bolgeye geri donmesi veya hareket sathasi ig¢inde bir iiclincii
bolgeye gecebilmesidir. Bu nedenle molekiil aktarimlar1 bir dongii igine yerlestirilir
ve her aktarim sathasi sonunda bolge degistirmesi gereken toplam molekiil sayisi
Sekil 3.12’de goriildiigii lizere MPI ALLREDUCE komutu ile kontrol edilir.
Bolgeler aras1 molekiil aktarim donglisiine bolge degistirecek molekiil kalmayana

kadar devam edilir.

CALL
MPI ALLRELUCE (CIKANMOLZIAY, T3AY,6,MPI INTEGER4,MPI 3UM,HMPI COMHM WORLD, IERER)

Sekil 3.12 : Bolge degistirecek toplam molekiil sayisinin kontrol edilmesi.

MPI kiitiiphanelerinin kullanimina ihtiya¢ kalmamasi durumunda MPI FINALIZE

komutu kullanilmaktadir.

3.9 Bolgeler Arasinda Farkh Fiziksel-Temsilci Molekiil Oram Kullanilmasi

Boylece farkli islemcilerde c¢oziimlenen alt bolgelerde, farkli fiziksel-temsilci

molekiil oranlar1 (F),) ve fakli hiicre boyutlar1 kullanilabilmektedir. Boyle bir

durumda bir alt bolgeden diger bir alt bolgeye gecen temsilci molekiillerin

sayilarinda bazi degisiklikler yapilmasina ihtiyag vardir. Bolge degistiren bazi
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molekiillerin ~ silinmesi, bazilarinin  da kopyalanarak sayisinin  arttirilmasi
gerekmektedir.

Eger molekiil aktarimi yapilacak iki bolgenin fiziksel-temsilci molekiil oranlar1 (F,)
birbirinden farkli ise, ilk asamada molekiillerin aktarilacagi bolge ile molekiillerin
gonderildigi bolgenin (F), ) ’leri arasinda bir karsilastirma yapilir. Eger molekiillerin
aktarildig1 bolgede (F, ) daha biiyiik ise, aktarilan molekiil sayisinin kiigiiltiilmesi

gerekmektedir. Bu amagla da bazi molekiillerin silinmesi gerekmektedir. Silinecek

molekiil sayis1 AN igin,

F
N, =int (N, .-+ 0.5)
Fy, (3.19)

AN =N,-N, ,

bagintilar1 kullamlmaktadir. Burada N,, N,, (F,), (Fy,) strasi ile yeni bolgeye

aktarilan molekiil sayisi, eski bolgeden c¢ikan molekiil sayisi, eski bdlge ve yeni
bolge fiziksel-temsilci molekiil oranlaridir. int fonksiyonu gercek bir saynin kesir
kismini silerek sadece tam sayr kismini veren fonksiyonu gostermektedir. F)

bolgesinden F), , bolgesine aktarilmasi gereken N, adet molekiilden, rasgele segilen

AN adet molekiil silinir. Sekil 3.13’de goriildiigii gibi yeni bolgeye sadece N, adet

molekdil yerlestirilir.

(1 ] 21 3] a5 s n]n] F
N,1
X |
| 2 [ 3 ] 4] 5 [ 6 | N[ N |
X |
[ 2 ] 4] 576 [ N[ N ]
l b4
[ 2 [ 4] 5[ 6 | N1J F
N,2

Sekil 3.13 : F |, < F,, durumunda, F,, bolgesinden gelen N adet molekiil, F), ,
bolgesine AN kadar molekiil eksiltilerek aktarilmaktadir.
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Eger molekiillerin aktarilacagi bolgede F,,, molekiillerin geldigi bdlgenin
F, ,’sindan daha diisiik ise bu sefer de aktarilacak molekiil sayisinin arttirilmasi

gerekmektedir. Molekiil arttirma islemi i¢in once ka¢ adet molekiil ilave edilmesi

(AN ) gerektigi asagidaki bagintilar,

N. =i FN,I
2—1nt(N1.F +0.5) ,

N,2

AN=N,-N, ,

(3.20)

ile hesaplanmaktadir. Bu hesaplanan AN kadar molekiil, bolgeyi terk eden
molekiiller arasindan rasgele se¢ilir ve tiim molekiiller Sekil 3.14’de goriildiigii gibi

yeni bolgeye aktarilirlar.

1 2 3 4 N FN 1
X X X ’
1 2 3 4 | 4 N
1 1 2 3 4 4 N
1 1 1 2 3 4 4 N F
N,2

Sekil 3.14 : F, | > F, ,durumunda, F, , bolgesinden gelen N adet molekiil, F, ,
bolgesine AN kadar molekiil ilave edilerek aktarilmaktadir.

3.10 DSMC Yonteminde 3-Boyutlu Hesaplamalar

MEMS cihazlarinin kapasite ve yetenekleri arttikga mikro-uydu, nano-uydu ve piko-
uydular kullanicilar igin geleneksel uydulara kiyasla daha gekici hale gelmeye
baslamiglardir. Kiigiik boyutta uydularin yoriinge ayarlar1 i¢in gelistirilen ve onerilen
itki sistemleri arasinda soguk gaz esasli mikro itki sistemleri de bulunmaktadir

(Alexeenko ve dig., 2002; Alexeenko ve dig., 2006; Wang ve Li, 2004; Menzies ve
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dig., 2002). Mikro-lilleler de bu mikro itki sistemlerinin dogal bir parcasidirlar.
Gilivenilir itki sistemleri gelistirmek i¢in mikro-lillelerin basarim degerlerinin
giivenilir yontemlerle hesaplanmasma gereksinim vardir. Ozgiil itme ve itki
degerlerinin en etkin degerlere getirilebilmesi i¢in mikro-lille geometrisinin ve
kullanilmasi tasarlanan gazin en dogru sekilde belirlenmesi konusunda yogun bir
calisma siirdiiriilmektedir. Mikro-lilleler daima 3-boyutlu yapilar olup, ylizey
alanlarinin hacimlerine orani geleneksel ve simetrik eksenli liilelere kiyasla oldukca
yiiksektir (Wang ve Li, 2004). Bunun sonucunda diger mikro akislarda oldugu gibi
viskozitenin etkisi artar ve verimlilik 2-boyutlu liilelere nazaran daha az olur.
Dolayis1 ile mikro-liileler i¢in 3-boyutlu ¢oziimleme yetenegi olan DSMC ydntemi

esasli ¢oziiciiler gelistirilmesine ve kullanilmasina ihtiya¢ duyulmaktadir.

3-boyutlu DSMC ¢bziiciisii, 2-boyutlu DSMC ¢o6ziiclisiinde kullanilan ydntemler
temel alinarak gelistirilmekle birlikte, ilave boyuttan dolayr bazi ayrimlar da
igcermektedir. 3-boyutlu DSMC ¢oziiciisiinde artan hesaplama siiresini kisaltmak i¢in
ayrintilar1 daha 6nce Boliim 2’de belirtilen koordinat sistemleri doniisiimiinden de
faydalanilmistir. Wang ve Li (2004)’den alinan ve hesaplama siiresini kisaltmak
amaci ile her bir boyutta 1/10 oraninda kiigiiltillen soguk gaz mikro-liilesi Sekil

3.15’de gosterilmistir .

N Gaz Cikigi
e HO‘.

Sekil 3.15 : Basing sinir kosullar1 uygulanan 3-boyutlu bir soguk gaz mikro-liilesi.

Bu mikro-liilenin boyutlart L =20 um, D =4 um olup, ylksekligi H =Y (x),
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Y=a, x +a, x’+a, x+a, ,
(d_Yj 0 (3.21)
dx )=

x=10 pm
x=20 pm

Hermite c¢okterimlisi (polinomu) ile ifade edilir. Bu c¢okterimlinin katsayilari,
0<x<10pm arasmnda, a,= 2x10°, a, = -3x10%, a =0, a,= 3x107°,
10 um < x <20 um arasinda, a, =-8x10°, a, =3.6x10°, a, =—4.8, a, =2.2x107
olarak verilmektedir. Mikro-lile x-z ve x-z diizlemlerine gore simetriktir ve y-z
diizleminde kesit alan1 dikdortgendir (Sekil 3.16). DSMC ydnteminde simetri sinir

sartlarinin uygulanmasi ile mikro-lillenin sadece 2 kisminda hesaplama yaparak

¢oziimlemeyi tamamlamak miimkiin olmaktadir.

(a) (b)
Y
e 3
Simetri Gaz Cik
Sinirlari azZ LIKIg
\ ¥ —SInin
Gaz Girig
Sinin Duvar
Sinirlan

(©)

Sekil 3.16 : Mikro-liile geometrisi. (a) Tam liile. (b) Simetri diizlemleri. (¢) Hesaplama
bolgesi.
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3-boyutlu DSMC ¢oziiciisii daha Once ayrintilar1 belirtilen koordinat sistemi
doniisiimiinii  kullanmaktadir. Bu koordinat sistemi doniisiimii sayesinde x-y

diizleminde mikro-lillenin y-ekseni boyunca olan smirlart y = y(x) analitik

fonksiyonu olarak ifade edilebildigi ve bu mikro-lillenin x-z ve y-z diizlemindeki

kesit alanlar1 dikdortgen oldugu i¢in, mikro-liillenin x,y,z koordinat sistemindeki

sekli kenar uzunluklar1 0-1 arasinda olan boyutsuz bir kiipe doniistiirmek
miimkiindiir. Daha 6nce oldugu gibi molekiil hareket safhasi fiziksel x-y-z koordinat
sisteminde gergeklestirilirken, molekiillerin hiicre bilgisi ise basit aritmetik islemler

kullanilarak x,y,z koordinat sisteminde hesaplanmaktadir.

3-boyutlu DSMC c¢oziiciisiine yliksek hesaplama yiikii nedeni ile paralel mimarili
sistemlerde c¢alisma yetenegi saglanmast gerekir. 2-boyutlu DSMC ¢dziiciisiine
kiyasla daha fazla hesaplama yiikii getirdigi i¢in, 3-boyutlu DSMC ¢oziiciisiinde hem
daha c¢ok sayida alt bolge kullanmak, hem de bu alt bolgeleri sadece tek eksende
degil, yiikiin paralel calisan islemcilere daha dengeli dagitilabilmesi igin diger 2
eksen boyunca da olusturmak gerekmektedir. Bu alt bolgelere ayirma isleminde
eksen sayisi arttikca alt bolgelerin komsu bolge sayisi da artmakta ve bu komsu alt
bolgeler arasi haberlesme i¢in ¢ok boyutlu mesaj gegme arayiizii teknikleri

kullanmak gerekmektedir (Sengil ve Edis, 2007a).

Basglangigta bir 6n program kullanarak, kullanilacak islemci sayis1 ve kag¢ eksen
boyunca alt bolge olusturulacagina bagl olarak, gaz akis bolgesi alt bolgelere ayrilir.
3-boyutlu mikro-liileye ait hesaplama bdlgesi Sekil 3.17°de goriildiigii lizere x-ekseni
boyunca dnceden belirlenen islemci sayisi kadar alt bolgeye ayrilir (Sengil ve Edis,

2007b) .

Sekil 3.17 : Hesaplama bdlgesinin 24 (24x1x1) alt bolgeye, 1-boyutlu bolgelere
ayirma yontemi ile ayrilmasi.
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Her alt bolgenin molekiil aktarimlar i¢in sinir komsusu 2 alt bolge ile haberlesmesi
yeterli olmaktadir. Yine her alt bolgede farkli hiicre boyutlar1 ve fiziksel-temsilci
molekiil sayis1 oranlar1 kullanilabilmekte ve alt bolge degistiren molekiillerin say1s1

alt bolgelere bagli olarak azaltilmakta veya ¢ogaltilmaktadir.

DSMC yonteminin dinamik karakteri nedeni ile 6n program tarafindan islemciler
arasinda esit olarak paylastirilan is yilikii zaman i¢inde degigsmektedir. Akisin daimi
hale gelmesi ile islemci temelinde hesaplanan is yiikii her islemci i¢in farkh
olabilmektedir. Akigin basinda 6n program tarafindan 24 adet islemciye esit olarak
dagitilan is yiiklerinin akisin daimi hale gelmesi ile gecirdigi degisim Sekil 3.18’de
gosterilmektedir. Islemci basina diisen is yiikii alt bdlgede akisin daimi hale gelmesi

ile hesaplanan temsilci molekiil sayisina iliskilendirilmistir (Kim ve dig, 2004).

=1 =1 =1
= =] Qo
T T

Normalize Edilmis is YUk

o]
]

0 4 8 12 16 20
islemci Numarasi

ekil 3.18 : Statik yiik dengeleme yontemi ile 24 islemci arasinda esit olara

Sekil 3.18 : Statik yiik d | 0 iile 24 iglemci da esit olarak
paylastirilan toplam yiikiiniin, akisin daimi hale gelmesi ile paylagiminda
meydana gelen degisim.

fkinci asamada ikinci eksen boyunca da alt bolgeler olusturularak alt bdlge sayist
48’e cikartilmistir. Bu alt bolge yapisinda molekiiller sadece gaz akis yoniinde degil
aynt zamanda akig yoOniine dik bir eksende de alt bolgeler arasinda
aktarilabilmektedirler. Bu 48 alt bolge (Sekil 3.19), 48 adet paralel ¢alisan islemcide

¢Ozlimlenmektedir.
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Sekil 3.19 : Hesaplama bdlgesinin 48 (24x2x1) alt bolgeye 2-boyutlu bolgelere
ayirma yontemi ile ayrilmasi.

Yine 48 islemci arasinda 6n program tarafindan baslangicta esit olarak paylastirilan

yiikiin, akigin daimi hale gelmesi ile aldig1 son durum Sekil 3.20°de gdsterilmektedir.

08
06

0.4

Normalize Edilmis is YUkl

0.2

OD 4 g 12 18 20 24 28 32 36 40 44

islemci Numarasi

Sekil 3.20 : Statik yiik dengeleme yontemi ile 48 islemci arasinda esit olarak
paylastirilan toplam yiikiin, akisin daimi hale gelmesi ile paylagiminda
meydana gelen degisim.

En son olarak hesaplama bolgesi yine bir 6n program kullanarak islemciler arasinda
ylukiin esit dagilimi temelinde hem gaz akis yoniinde, hem de bu yone dik 2 eksende
daha boliinerek Sekil 3.21°de oldugu gibi 96 alt bolgeye ayrildi. Her bir alt bolge

yine paralel ¢alisan 96 islemcide akis daimi hale gelene kadar ¢éziimlendi.
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Sekil 3.21 : Hesaplama bdlgesinin 96 (24x2x2) alt bolgeye 3-boyutlu bolgelere
ayirma yontemi ile ayrilmasi.

Yine 96 islemci arasinda On program tarafindan akisin basinda esit olarak
paylastirilan yiikiin, akigin daimi hale gelmesi ile aldig1 son durum Sekil 3.22°de

gosterilmektedir.

[=] o o
= =] w
I

Normalize Edilmig Ig Yikii

o
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0 J J 111 J
0 16 32 43 54 80 96

islemci Numarasi

Sekil 3.22 : Statik yiik dengeleme yontemi ile 96 islemci arasinda esit olarak
paylastirilan toplam yiikiin akisin daimi hale gelmesi ile paylasiminda
meydana gelen degisim.

3-boyutlu DSMC c¢oziiciisiinde de goriildiigii tizere statik yiik dengeleme ydntemi
kullanilarak programin basinda esit olarak dagitilan yiik, daha sonra zaman

ilerledikge DSMC yonteminin dinamik karakteri nedeni ile degisim gostermektedir.
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Cok boyutlu alt bolgelere ayirma yontemi ile Cizelge 3.6’den de goriilecegi iizere

yiik dengelemesinde bir iyilesme saglamak miimkiin olmaktadir.

Cizelge 3.6 : Alt bolgelerin farkl islemcilerde ¢6zlimii sonucunda elde edilen
islemci bagina normalize edilmis yiik paylagimi.

Boyut  Islemci Sayis1 ~ DSMC Molekiil Zaman Adim  Ortalama Islemci

Sayisi Yiikii
1 24 555000 9000 0.78
2 48 499000 9000 0.78
3 96 4224000 50000 0.85
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4. COZUM NETiICELERi VE DOGRULANMASI

4.1 2-Boyutlu Mikro-Kanalda Gaz Akis1

4.1.1 Pouiselle akisi

Bu calismada Fang ve Liou (2002)’den alinan ve 2 paralel levha arasinda basing
farkindan kaynaklanan azot gaz akist ile ilgili bir 6rnek problem incelenmis olup, gaz
giris ve ¢ikis bolgesinde olusan eksik smir kosullar1 igerden gaz akis bolgesinden

tamamlanmistir. Kanalin yiiksekligi H =0.4 gm, boyu ise L =2 um dir. Giriste
gazin sicakligt 7, =300 K olup, kanal boyunca duvar sicakligt 7, =323 K dir.
Gazin kanala giris basincit P, =0.72 atm., ¢ikis basinct ise P, =P /4 olarak

alinmaktadir. Akis geometrisi ve sinir kosullar1 Sekil 4.1°de gosterilmistir. Molekiil

carpismalarinda VHS modeli, gaz-duvar etkilesimi i¢in ise daginik yansima modeli

kullanilmustir.
Tw=323 K
2}
= | [Pi=0.73 atm. ﬁ Po=Pi/4.5
T Ti=300 K
o Tw=323 K

. » L=2pm

Sekil 4.1 : 2-boyutlu mikro-kanalda Poisselle akisi.

Sonuglar Sekil 4.2°de oldugu gibi once sicaklik ve daha sonra Sekil 4.3’de
gosterildigi gibi gaz akis hizinin akis yoniindeki bileseni cinsinden g¢evre cizgileri
(kontur) kullanilarak karsilastirilmistir. Kanal duvar1 boyunca olusan kayma hizlar

ise Sekil 4.4’de karsilastirmali olarak gdsterilmistir.
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Sekil 4.2 : 2-boyutlu mikro-kanalda sicaklik degerleri. (a) Bu ¢alisma. (b) Fang ve
Liou calismasi. Her iki calismada da ayni1 ¢evre ¢izgisi (kontur) degerleri
temel alinmustir.

(b)

Sekil 4.3 : 2-boyutlu mikro-kanalda kanal boyunca gaz akis hiz1 degerleri. (a) Bu
calisma. (b) Fang ve Liou ¢alismasi. Her iki calismada da ayni1 ¢evre
cizgisi (kontur) degerleri temel alinmustir.
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Sekil 4.4 : 2-boyutlu mikro-kanalda kanal duvart boyunca hesaplanan kayma hizi
degerleri.

Hesaplanan degerler referans ¢alismada elde edilen neticeler ile karsilastirildiginda
benzer sonuclar elde edildigi goriilmektedir. Bu calismada hesaplama alani i¢inde
6000 adet hiicre olusturularak yaklasik 300000 adet DSMC molekiilii kullanilmustir.
Akisin daimi hale gelerek hesaplamalarin tamamlanmasi tek Centrino iglemcili (1.4

GHz.) bilgisayarda 40 saat stirmiistiir.

4.1.2 Couette akis1

Bu calismada Couette akiglarda olusan kayma hizlar1t DSMC yo6ntemi ile hesaplandi
ve referans calismadan alinan analitik sonuglarla karsilastirildi.  Couette akista

birbirine paralel iki levha arasinda bagil bir hiz farki vardir. Bu c¢aligmada
levhalardan biri sabit bir hizla hareket ederken (U =100 m/s), diger levha hareket
etmemektedir (U? =0 m/s). Bu iki plaka arasinda kalan gazin 6zellikleri 2-boyutlu
olarak ¢oziimlenmistir. Plakalarin boyu (L) 5 cm., plakalar arasindaki mesafe (H)
ise 5 mm’dir. Ortam basinc1 (P) 40 Pa., ortam sicaklig1 (7) ve levha sicakligi (7))

ise 300 K dir. Ortamda argon gazi kullanilmaktadir. Akis geometrisi Sekil 4.5’te

gosterilmistir.
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Sekil 4.5 : Couette akis problemi ve gazin kanal boyunca hiz degerleri.

Calismada basing sinir kosullart uygulandi. DSMC yontemi ile hesaplanan alt ve {ist
duvarlardaki kayma hizlar1 ve akis yoniindeki hiz kesiti ise Sekil 4.6’da

gosterilmistir.

100

=]
=
I

Yatay Hiz{m/s)
&
I

PR SR W N SN TR ST SN AN SO SO TR S N TS S T T SO T
0 0.001 0.002 0.003 0.004 0.005
Kanal Genisligi{m)

Sekil 4.6 : Coutte akisinda DSMC yontemi ile hesaplanan akis yoniindeki hiz kesiti
ile alt ve list duvarlarda olusan kayma hizlar1 degerleri.
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Alt duvarda kayma hizi u’ =3.2m/s, iist duvarda ise u" =3.3m/s olarak
hesaplandi. Referans ¢alismadan McNenly ve dig. (2003) alinan ve analitik olarak

duvar kayma hizin1 veren baginti,

u, =C(kn) L 229 %) @.1)
o 0On|,

ile verilmektedir. Burada u, gazin plaka {iizerindeki yatay hiz bilesenini
gostermektedir. C(Kn), L ve o, ise sirasi ile Knudsen sayisina bagli bir katsayi,
sistemin karakteristik uzunlugu ve tegetsel momentum barmma katsayisidir.

Knudsen sayisina bagh C katsayisi,

C.(Kn)=1.253 Kn, 4.2)

amp

gorgil (ampirik) olarak verilmektedir. Bu gorgiill deger duvar kayma hizi

denkleminde yerine konursa,

k, T
u,=1.253 1 Gl o5y _tel  Ou , 4.3)
on|, \/572' Pd* On|,
bulunur. Eger bu denklemde Gul _ 10050 s™, k,=138x10" J K,
on|, 0.005

T=300K, P=40Pa, d=4.17x10"" m olarak almirsa, duvar kayma hizi
u, =3.3 m/s olarak bulunur. Bu analitik kayma hizi, DSMC yontemi ile bulunan

kayma hiz ile esittir.

4.2 2-Boyutlu Mikro-Liilede Gaz Akis1

Bu calismada Wu ve Tseng (2001)’in bir ¢alismasindan alinan (Sekil 4.7) 2-boyutlu
bir yakinsak-iraksak mikro-lillede farkli giris ve ¢ikis basinglarinda argon gazi akisi
incelenmistir. Basing smir sartlarinin kullanildigi bu ¢aligmada hem ses alt1 hizlar,
hem de ses {istli hizlar i¢in elde edilen neticeler yine referans ¢alisma ile

karsilastirilmis ve benzer sonuglar elde edildigi goriilmiistiir (Sengil ve Edis, 2006).
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Sekil 4.7 : 2-boyutlu yakinsak-iraksak mikro-liile geometrisi ve sinir kosullari.

[k olarak gaz akis hizinin ses alt1 hiz bolgesinde kaldig1, giris ve cikis basinglarmin
P =P /5 olarak secildigi 6rnek problem DSMC ¢dziiciistinde hesaplanmistir. Bu
calismada DSMC ¢oziiciisii 1, 2, 4 ve Sekil 4.8’de oldugu gibi 8 islemci ile paralel
olarak calistirilmistir. Gaz akis geometrisi islemci sayisina uygun olarak sadece 1
boyutta alt bolgelere boliinmiis ve her bir alt bolge farkl bir islemcide paralel olarak

¢Ozlimlenmistir.

Sekil 4.8 : 2-boyutlu yakinsak-iraksak mikro-liilenin paralel ¢alisma i¢in 8 alt
bolgeye ayrilmasi.

Yine bir 6n program kullanilarak statik yiik dengelemesi yontemi ile akisin basinda
yiik islemciler arasinda esit olarak paylastirilmistir. Yiik hesaplamasinda hiicre
sayilar1 ve DSMC molekiil sayilara ait yiik katsayilar1 kullanilmistir. Bu 6rnek
problemde gaz akis Mach sayilar1 ve gaz akig sicakliklari i¢in hesaplanan gevre ¢izgi
degerleri ve referans calisma ile karsilastirilmalart sirasi ile Sekil 4.9 ve Sekil

4.10’da sunulmustur. Karsilastirmalarda ayni ¢evre ¢izgi degerleri kullanilmastir.
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(b)

Sekil 4.9 : Ses alt1 hizlar1 (P, = P, /5) i¢in Mach sayis1 ¢evre ¢izgileri. (a) Bu
calisma. (b) Wu ve Tseng caligsmasi.

15  0.993
12 04972
.25
0.930
0.a10
0220
0.363
0.247

= L) th - 0 =
—_—

(b)

Sekil 4.10 : Ses alt1 hizlar1 (P, = P./5) i¢in sicaklik ¢evre cizgileri. (a) Bu ¢alisma.
(b) Wu ve Tseng calismasi.
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Ikinci problemde gaz akis hizini ses iistii hizlara ¢ikartmak icin daha yiiksek bir giris
ve ¢ikis basing orani (P, = P, /15) kullamilmistir. Bu 6rnek problemde bir onceki

problemde oldugu gibi gaz akis alani 8 alt bolgeye ayrilarak her bir alt bolge paralel
calisan 8 farkli islemcide ¢oziimlenmistir. Bu ornek problemde gaz akis Mach
sayilar1 ve gaz akis sicakliklarinin c¢evre c¢izgi degerleri ve referans calisma ile
kargilagtirmalar1  siras1  ile Sekil 4.11 ve Sekil 4.12°de  sunulmustur.

Karsilastirmalarda ayni ¢evre ¢izgi degerleri kullanilmistir.

M\\_ /—M

”’f (@)

o
4
3

1175
A0
0.
08Ee
oFy
0.0
D.qEm
0374
D250

0445

“_———_

o b G Ju OO el 00O e

Sekil 4.11 : Ses iistli hizlar1 (P, = P, /15) i¢cin Mach say1s1 ¢evre ¢izgileri. (a) Bu
caligsma. (b) Wu ve Tseng ¢alismasi.
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L T.Ti

15 1.000
12 0652
11 0.a04
a 0258
7 0200
5 0,781
3 0,743
1 0 aes

Sekil 4.12 : Ses tistii hizlar1 (P, = P, /15) i¢in sicaklik ¢evre ¢izgileri. (a) Bu ¢alisma.
(b) Wu ve Tseng calismas.

Farkl1 islemci sayilarinda ¢6ziim zamani, kullanilan DSMC molekiil sayisi ve hiicre

sayis1 asagida yer alan Cizelge 4.1°de gosterilmistir.

Cizelge 4.1 : 32 adet Itanium II (1.3 GHz) islemcili ve 64 Gbyte RAM kapasiteli SGI
Altix 3000 serisi yiiksek basarimli bilgisayarda yakinsak-iraksak liile
icin hesaplama zamanlari.

Islemci Sayis 1 2 4 8
Hesaplama Zamana (s) 63666 26103 12879 7096
DSMC Molekiil Sayisi ~990000 ~990000 ~990000 ~990000
Hiicre Sayisi 24843 13580 10111 7835

Cizelge 4.1°den de goriilecegi lizere tiim alt bolgelerde ayni fiziksel-temsilci molekiil
orani kullanilmakla birlikte hiicre sayilar1 kullanilan islemci sayisina bagli olarak
degismektedir. Ses alt1 hiz i¢in yapilan hesaplama da islemci basina diisen bagil yiik

miktar1 ise Sekil 4.13’de verilmistir.

133



151

Yiik / Min.Yiik

0.5

2 3 4 5
Islemci Numarasi

Sekil 4.13 : Ses alt1 hiz i¢in yapilan 8 islemcili hesaplamada akigin daimi hale
gelmesi ile islemci basina diigen bagil yiik miktari. Yiik degerleri en
diisiik ytlik degeri ile normalize edilmistir.

4.3 T-Seklinde Mikro-Manifold i¢cinde Gaz Akis1

Bu 6rnek problemde boyutlar1 ve sinir kosullar1 Wu ve Tseng (2001)’den alinan bir
mikro-manifold i¢inden akan argon gazi ¢oziimlenmektedir. Mikro-manifoldlar tip
teknolojisinde akis kontrol amagli olarak kullanim alani1 bulmaktadirlar. Geometrisi
Sekil 4.14°de verilen T-seklindeki manifoldun bir girigi ve iki ¢ikist bulunmaktadir.
Gaz akis1 basing farki ile saglanmaktadir. Kullanilan gaz argon gazi olup giriste

basing ve sicaklik P =26.79kPa ve T =300K olarak verilmektedir. Cikis

boliimlerinde ise gaz basinc1 P,; = P,, = P, /3 olarak verilmektedir.
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Sekil 4.14 : T-seklindeki mikro-manifoldun geometrisi ve sinir kosullari.

DSMC c¢oziiciisii ile bu problemi ¢dziimlemek icin gaz akis alan1 10 alt bolgeye
ayrilmis ve her bir alt bolge paralel ¢alisan 10 adet islemciden birine atanmistir. Alt
bolgeler Sekil 4.14°de gosterilmistir. Coziimleme neticesinde elde edilen Mach sayisi
ve basing ¢evre cizgileri, Sekil 4.15 ve Sekil 4.16 referans ¢aligsma ile karsilastirilmig
ve sonuclarin benzer oldugu belirlenmistir (Sengil ve Edis, 2006). Karsilagtirmalarda

ayni ¢evre ¢izgi degerleri kullanilmigtir.

T-seklinde mikro-manifold i¢in genel akis 6zelliklerine bakildiginda, gazin doniis
kosesinde en yliksek hizina eristigi daha sonra hizla yavasladigi ve takiben kanal
¢ikisina dogru tekrar en yliksek hizina eristigi goriilmektedir. Bir diger dikkate deger
konuda yatay kanal ¢ikis Mach sayisinin (= 0.2), dikey kanal ¢ikis Mach sayisindan

daha fazla olmasidir.
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Sekil 4.15 : T-seklinde mikro-manifoldun i¢inden akan argon gazina ait Mach
sayist ¢evre ¢izgi degerleri. (a) Bu ¢alisma. (b) Wu ve Tseng ¢alismasi.
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Sekil 4.16 : T-seklinde mikro-manifoldun i¢inden akan argon gazina ait basing
cevre ¢izgi degerleri. (a) Bu calisma. (b) Wu ve Tseng ¢alismasi.

4.4 Is1l Siiriinme Problemi

Isil siiriinme gaz seyreltikliginin bir sonucudur (Karniadakis ve Beskok, 2002).
Seyreltik gazlarda bolge duvar1 boyunca olusturulan bir sicaklik diisiimii (gradyeni)
ile soguktan sicaga dogru bir gaz akis1 meydana gelir. Seyreltik gazin bu 6zelliginden
yararlanarak hareketli pargasi olmayan mikro boyutlu gaz tulumbalar1 (Knudsen

kompresoril) yapmak miimkiindiir (Pham-Van-Diep ve dig., 1995) .

Bu calismada 2-boyutlu ve 4 tarafi duvarlar ile ¢evrili kare seklinde bir bolge iginde
mevcut seyreltik ksenon gazinin, alt ve {ist duvarlarda yer alan sicaklik diisiimii ile
nasil etkilendigi incelenmistir. igi seyreltik ksenon gazi ile dolu kapali bdlgenin,

boyutsuz x =0 ve x=1 degerlerinde duvar sicakliklar siras1 ile 7, , =400 K ve
T,, x =800 K olarak verilmektedir. Alt ve iist duvarlarda ise sicaklik dogrusal olarak

Ty, =T, ,=400+400.x bagntis1 uyarinca degismektedir. Hesaplama bolgesi
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Sekil 4.17°de goriilecegi lizere y =0.5 boyunca simetri sinir kosullar1 kullanilarak

yar1 yariya azaltilmigtir. Daha sonra simetri sinir sartt kaldirilarak hesaplamalar

tekrar yapilmis ve simetri sinir sart1 ile gerceklestirilen hesaplamalar ile bir ayrim

olmadig1 goriilmiistiir.

1
TW,U =400+400.x
TW,R =800 K
Ksenon gazi
Y
0.5 —
Simetri Sinir Kogulu
Tiy, =400 K Kn=0.05
TW,D =400+400.x
0 1

x—l

Sekil 4.17 : Ebatlar1 boyutsuzlastirilmig geometride 1s1l siirlinme test problemi.

Yapilan ¢ézliimleme neticesinde bdlgenin alt ve iist kisimlarinda birbirine simetri 2
adet gaz akis1 belirlendi. Bu gaz akisimin yonii 1s1l siiriinme kurallar1 dogrultusunda
duvar boyunca soguktan sicaga dogru olurken, bolgenin tam orta kisminda ise ters
yonlii paralel bir gaz akis1 goriildii. Kn =0.05 sayisi i¢in elde edilen basing, sicaklik,

yogunluk ve gaz akis hiz1 degerleri Sekil 4.18°de sunulmustur.
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Sekil 4.18 : Is1l siiriinme ile olusan ksenon gazi akisina ait ¢evre ¢izgisi degerleri.
(a) B, =75.6 kPa. i¢in basing degerleri. (b) 7o =800 X i¢in sicaklik

degerleri. (¢) D, =2,76 kg /m’ igin yogunluk degerleri. (d) m/s
cinsinden yatay gaz akis hiz1 degerleri boyutlu geometride verilmistir.

Papadopoulos ve Rosner (1995)’in yayinladig1 sonuglar sadece hiz vektorii ile ilgili
degerleri kapsadigindan dolay1, Sekil 4.19°de goriilecegi iizere karsilagtirma sadece

bu veri cinsinden yapilmistir. Bu sekilde ifade edilen u , 1s1l siirlinme hizi, teorik

ref

olarak asagida belirtilen,

U, =054, 4, 2xT,/m)?T, " (dT/dx), (44
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bagintidan hesaplanmaktadir. Dagmnik yansima icin A4, =0.7662  degeri

kullanilmaktadir. Isil ortalama serbest yol denklemi ise agsagida oldugu gibi,
A, =4/5(c/p)(mT,/12k)", (4.5)

verilmektedir (Papadopoulos ve Rosner, 1995). Yukarda yer alan denklemde x 1s1
iletim katsayis1 olup, ksenon gazi i¢in & =0.0056 W m™ K" degeri kullanilmustir.
Ksenon gazina ve probleme ait degerler denklemlerde yerine yerlestirildiginde,

u,, =576 m/s olarak bulunur. Elde edilen neticeler referans galigma ile benzerlik
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Sekil 4.19 : Kn =0.05 icin ksenon gazina ait 1s1l siiriinme hiz vektorleri. (a) Bu
calisma. (b) Papadopoulos ve Rosner (1995) ¢alismasi.

4.5 Adyabatik Piston Problemi

Daimi olmayan DSMC c¢oziiciisii, literatiirde oldukga genis bir sekilde ele alinan

adyabatik piston problemine (Sekil 4.20) uygulandi. Mansour ve dig. (20006)
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tarafindan gelistirilen hidrodinamik model ve bu c¢alismada gelistirilen DSMC

coziiclisii ile elde edilen sonuglar ve bu sonuglarin karsilastirmas1 asagida

sunulmustur.
LV =
P (0)=100 kPa
i R T (0)=300 K
oM P (0)=25 kPa
T(0)=300 K
T T 5
L R L,=10m
167
L,=10m
0 .
Xp0)=02L, Ly

Sekil 4.20 : Adyabatik piston baslangic degerleri.

Adyabatik pistonun uzunlugu (Lx) ve ylksekligi (Ly) esit olarak 1 um olarak
almmugtir. Pistonun her iki tarafinda da ayni miktarda (M ¢ = 2.25x107" kg) azot

gaz1 bulunmaktadir.  Her iki bolimde de gaz sicakligi baslangicta ayni

(1,(0)=T,(0)=T7, =300 K) olmakla birlikte basinglar farkhidir
(P,(0)=100 kPa , P,(0)= 25 kPa). Pistonun baslangic konumunun piston
uzunluguna orani ise (X , (0)=0.2 Lx) olarak verilmektedir. Azot molekiil kiitlesi
(m), gaz sabiti (R), ve molekiil gap1 (d) swrasi ile 46.5x107 kg, 296.95J K™,
3.78x107"° m olarak alinmistir. Test probleminin kapsami genisletmek amaci ile 3
farkli  piston  kitlesi (M, =0.1M,, M, ,=M,, ve M, ,=10M,)

kullanilmaktadir. Baslangigta pistonun her iki tarafindaki boliimlerde Knudsen sayisi

Kn, = Kn, =0.27 olarak hesaplanmistir.

4.5.1 Boyutsuzlastirilmis hidrodinamik model denklemleri

Mansour ve dig. (2006) tarafindan verilen, adyabatik piston pozisyonu ve pistonun

her iki tarafinda olusan sicaklik degerleri,
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d2xp B x]” (l_xo)y—l ) (xg/z—o.s (l_xo)y/z—o.stxp

dr> - xZ (l—xp )y xz/ero.s + (l_xp)y/zm.s dr
di:(y—l_—t—onw\/t_(xg)z (4.6)
dr x, " - X, ’ )

lp

] )
! il—xpix;Jr“‘/Z l—pxp ’

3 bagh adi diferansiyel denklem ile ifade edilebilmektedir. Burada x, :L—p,

X

%, = I, fp = g ve
(T,(0)+ T, (0))/2 (1,00 + T (0))/2

4 1 = t 1le verulmektedirler. M 1S U olarak 1rade edilen
L y
¥ M ﬂR M Mg

boyutsuz bir katsayidir. Baslangigta T (0) =T7,(0) =7, birbirine esittir. L, ve L,

Xo = 5 I

piston uzunlugu ve piston yiiksekligidirler. I" = Foﬁ =4/3n+¢ ise bir boyutlu
Navier-Stokes denklemlerinde yer alan viskozite katsayisidir. Azot gazi i¢in ikinci
viskozite katsayist & =0.704 7 olarak hesaplanmaktadir (Elizarova ve dig, 2007).

Boliimlerde mevcut gazin da piston ile birlikte hizlandigindan hareketle piston

n 2M
kiitlesi igin M =M, +[ 3 N j bagintis1 kullanilmaktadir.

4.5.2 Sonuglar

Azot gazi igin 6zgiil 1s1 oran1 y =1.4 ve T, =2.04x10™° Pa s K~ alinarak Denklem
(4.6) da yerine yerlestirilir. Bu 3 bagl adi diferansiyel denklem MATLAB ile ii¢
farkli piston kiitlesi (M, <<M,, M, =M, M, >>M,) i¢in ¢bzilir ve piston
konumu ile pistonun her iki tarafindaki sicaklik degisimleri kaydedilir. Yine ayni

problem bu defa DSMC yontemi ile ¢ozilir. M, <<M, ve M , =M, durumunda,

DSMC yontemi ve hidrodinamik model arasinda Sekil 4.21 ve Sekil 4.22°de
goriilecegi iizere hem piston konumu, hem de sicakliklarin zamanla degisiminde

farkliliklar gdzlenmektedir. M, >> M, durumunda ise , her iki yontemden de

benzer neticeler elde edilmektedir. Her iki yontemde de tiim durumlar igin
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sicakliklarin toplam1 sabit 7, +7, =27, olmaktadir. Bu da sistemde enerjinin

korundugunu gostermektedir.

6E-07 T T—T—T T TT T T T T T T T T T T 6E-0f ——T—T—T T TT T T T T T T T T T T
—_ —_
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c i v c i
v

g, ) g,
0 r \ > i r iy
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Sekil 4.21 : Piston konumunun zamanla degisimi. (a) M, =0.1M,.(b) M, =M .
) M,=10M,.
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Sekil 4.22 : Gaz sicakliginin zamanla degisimi. (a) M, =0.1M,.(b) M, =M.
) M,=10M,.

DSMC ve hidrodinamik yontemler arasinda olusan farkin nedeni arastirildiginda
asagida belirtilen sonuca ulasilmistir. Hidrodinamik model gelistirilirken pistonun
her iki tarafinda yer alan gazin dogrusal bir hiz kesitine sahip olacagi ve bunun
sonucunda gaz basing, sicaklik ve yogunlugunun benzer yapida (homojen) olacagi
varsayimindan hareket edilmistir. Bu varsayim Sekil 4.23 ve Sekil 4.24’den de

goriilecegi Uzere sadece M, >> M, kosulunda gecerli olmakta, aksi halde
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gegerliligini  yitirmektedir. Bu nedenle M, >> M, kosulunda DSMC ve

hidrodinamik model benzer sonuglar verirken, bu kosulun gecerli olmadigi

durumlarda sonuglar farkli olmaktadir.

Adyabatik pistonun mekanik dengeye ulastigi durumda tiim piston kiitleleri i¢in

piston pozisyonu X, =0.41L , bolim sicakliklar ise 7, =245 K ve T, =355 K

degerini almaktadir. Yine Sekil 4.21°de goriildiigii gibi piston Kkiitlesi arttikca

mekanik dengeye ulagsmak i¢in gereken siire uzamaktadir.

(©)

Sekil 4.23 : Farkli zamanlarda gaz hiz kesitleri. (a) M, =0.1M ,. (b) M, =M .
)M, =10M,.
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Sekil 4.24 : 1 =4 ns igin basing ¢evre gizgileri. (a) M, =0.1M,.(b) M, =M .
() M,=10M,.

4.6 3-Boyutlu Mikro-Liilede Gaz Akisi

Bu boéliimde iginden soguk azot gazi akan 3-boyutlu bir mikro-lile DSMC yontemi
kullanilarak ¢6ziimlenmistir. Mikro-liilenin boyutlar1 Sekil 4.25’da oldugu gibi x-
yoniinde L =20 um, z-yoniinde W =4 um ’dir. y-ekseni yoniinde yiiksekligi ise bir

Hermite ¢okterimlisi (polinom) olup, bagintinin kendisi ve katsay1 degerleri,
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_ 3 2
Y=a,x +a,x" +a, x+a,,

&
dx 12?0 4m (4.7)

x=20 pm
a, =2x10", a, =-3x10*, a, =0,a, =3x107° 0<x<10 um,
a, =—8x10° .a, =3.6x10° ,a, =—4.8 ,a, =2.2x107° 10 < x <20 um,

olarak verilmistir (Sengil ve Edis, 2007a; Sengil ve Edis, 2007b). Mikro-liile x-z
diizlemine ve x-y diizlemine gore simetrik olup, y-z diizleminde dikdortgen seklinde
bir ara kesite sahiptir. Simetri sinir sart1 kullanilarak hesaplama bolgesi Sekil 4.25°da

verildigi gibi fiziksel bolgenin dortte birine kadar kiigiiltiilmiistiir.

¥
L:L_— %
L

Simetri Simirlan Gaz Cikig
\ E.— X — Sinin

Gaz Girig Simn \

Duvar Sinin

(a) (b)

Sekil 4.25 : Mikro-liile geometrisi. (a) Fiziksel bolge. (b) Hesaplama bdlgesi.

Calisma i¢in azot gazi kullanilmigtir. Gazin girdigi ve ¢iktig1 sinirlarda basing siir
sartt kullamlmistir (Wu ve Tseng, 2001). Giriste gazin sicaklifi ve basinci
T. =300 K, P. =50 kPa. olup, cikista sadece basing degeri P, =15 kPa. sabit

tutulmustur. Yine giris sinirinda gazin sinir diizlemine paralel hiz bilesenleri

V.=0m/s,W. =0m/s. olarak verilmektedir. Eksik sinir kosullar1 Sekil 4.26’de

oldugu gibi gaz akis alanindan tamamlanmaktadir.
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Sekil 4.26 : Basing sinir kosullar1 uygulanan 3-boyutlu mikro-liile.

Mikro-liile 3-boyutlu bolgeler ayirma teknigi kullanilarak Sekil 4.27°de oldugu gibi
96 adet alt bolgeye ayrilmis ve her bir alt bolge paralel calisan farkli bir islemcide
coziimlenmektedir. Alt bolgeler arasinda bilgi aktarimi i¢in mesaj gegme arayiizii
(MPI) kiitiiphaneleri kullanilmistir. Alt bolgeler sadece tek yonde degil, her 3

yondeki komsu alt bolgeler ile de haberlesme yetenegine sahip kilinmustir.

Sekil 4.27 : Mikro-liile hesaplama bolgesi 3-boyutlu olarak 96 adet alt bolgeye
ayrilmis durumda.

Cozlim i¢in hesaplama bdlgesinde toplam 4.2 milyon DSMC molekiilii kullanilmig
olup, 50000 zaman adimi i¢in 390 dakikalik bir ¢6ziim siiresi gerekmistir. Gazin
kanal ekseni yoniindeki akis hizlarina ait ¢izgeler Sekil 4.28 ve Sekil 4.29°da,

sicaklik ¢izgesi ise Sekil 4.30’de sunulmustur.
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Sekil 4.28 : Kanal ekseni boyunca gaz akis hiz1 degerleri.
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Sekil 4.29 : Gaz akis hizinin kanal ekseni boyunca, mikro-liilenin farkli kesitlerinde
hesaplanan Mach sayis1 degerleri. (a) Kanal girisi. (b) Kanal bogazi.
(c) Kanal ¢ikisi.
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Sekil 4.30 : Kanal ekseni boyunca gaz sicaklik degerleri.
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5. SONUC VE DEGERLENDiRMELER

Bu ¢alismada mikro boyutlu gaz akislarinin ¢éziimlenmesinde molekiiler temellere
dayanan ve olasiliksal bir yap1 tastyan DSMC yontemi kullanilmistir. Temellerini
gazlarin kinetik teorisinden alan DSMC yontemi, gaz akislarimin fiziksel
modellemesini yaparak c¢oziimleme olanagi saglamaktadir. Gaz akis degerleri gaz
molekiillerinin sahip olduklar1 kiitle, enerji ve momentum bilgisinden yararlanarak
hesaplanmaktadir. Her bir gaz molekiiliiniin bire bir izlenmesi mevcut hesaplama
olanaklar1 ile miimkiin olmadigindan, DSMC yonteminde ¢ok sayida fiziksel
molekiili temsil eden temsilci molekiiller kullanilmaktadir. Zamanda ilerletilen
temsilci molekiillerin hareket ve carpisma safhalar1 ise birbirinden ayrilmstir.
Molekiil ¢arpigmalart ve makro deger hesaplamalar1 hiicre olarak adlandirilan ve
dogrusal boyutlar1 ortalama serbest yol dlgeginde olan kiigiik hacimlerde olasiliksal

modeller kullanilarak gergeklestirilmektedir.

DSMC yontemi ¢oziim siiresi agisindan, 6zellikle de yogun gazlar i¢in pahali bir
yontemdir. Bu ¢alismada DSMC yonteminin hesaplama verimliligini arttirmak igin
yeni ¢dziim katkilar gelistirilmistir. i1k ¢dziim onerisi geleneksel DSMC yénteminin
dort ana safhasindan biri olan molekiillerin hiicre esasli siraya dizilme isleminin, yeni
veri yapilar1 kullanilarak ayr1 bir safhaya gerek kalmadan molekiil hareket safhasi
icinde gerceklestirilmesi olmustur. Boylelikle gelismis tekniklere ragmen uzun bir
hesaplama zamani gerektiren molekiilleri hiicrelerine gore siraya dizme islemine olan
gereksinime son verilmistir. Ikinci ¢dziim 6nerisi mikro-liile gibi basit geometrili
gaz akislarinda koordinat doniigiimleri kullanilarak fiziksel gaz akig bolgesinin kare
seklinde boyutsuz bir hesaplama bdlgesine doniistiiriilmesidir. Molekiil hareketleri ve
carpigmalar fiziksel bolgede gergeklestirilmekte, sadece molekiillerin hangi hiicrede
konumlandig bilgisini hesaplamak icin hesaplama bolgesi kullanilmaktadir. Fiziksel
bolgede molekiillerin hareket safhasi sonunda hangi hiicrede konumlandiklarini
hesaplamak icin kullanilan islemler ¢ok sayida karmasik hesaplama gerektirirken,
ayni islemi hesaplama boélgesinde yapmak i¢in basit aritmetik bagintilar yeterli

olmaktadir. Bu yontemle hesaplama verimi arttirilabilmektedir. Ugiincii olarak
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hareketli sinir sartlarinin bulundugu bir ortamda daimi olmayan gaz akislarinin
incelenebilmesi icin momentum esasli bir molekiil-hareketli duvar ¢arpisma modeli
gelistirilmistir. Bu modelde molekiillerin hareketli sinira ¢arpma zamanlar goz
onlinde tutulmus ve carpismalar oncelik sirasi gozetilerek hesaplama verimliligi
yuksek bir yontemle gerceklestirilmistir. Dordiincli olarak yine gliniimiiz DSMC
¢oOziiciilerinde kullanilan molekiil rezervuarlar1 incelenmis ve bu rezervuarlarda
goriilen sinirlamalar1 ve eksikleri kaldirmak i¢in yeni ¢oziim Onerileri getirilmistir.
Yeni bir yaklasim kullanmak sureti ile hem hacim molekiil iiretim rezervuarlarinin
verimliligi arttirilmis hem de molekill iiretim sayisinda yasanan problem
giderilmistir. Bunun sonucunda DSMC yoOnteminin hesaplama hizinda ve

dogrulugunda gelisme saglanmistir.

Bu c¢alisma sadece DSMC yonteminin verimliligini arttiracak ¢ozlimlerin
gelistirilmesi ile sinirlt tutulmamistir. Ek olarak hem bu ¢6ziim Onerilerinin
dogrulugunun gosterilmesi, hem de ilerde yapilacak ayni konudaki ¢alismalara bir
temel teskil etmesi icin yeni bir DSMC yontemi esash ¢oziicii gelistirilmesi de
amaclanmistir. Birimsel (modiiler) bir yapida gelistirilen DSMC yontemi esash
¢Oziicli az bir degisiklik ile mikro-kanal, mikro-liile, T-seklinde mikro-manifold ve
hareketli piston gibi ayr1 yapida 2- ve 3-boyutlu mikro gaz akislarina
uygulanabilmektedir. DSMC ¢o6ziiciisii akis geometrisini ve sinir kosullarini 6nce
veri dosyalarindan okumakta olup, program i¢inde bir degisiklige gitmeden farkl
kosullar igeren problemleri ¢ézebilmektedir. DSMC ¢oziiciisiinden alinan sonuglar,
yaygin kullanilan ¢izim programlar tarafindan dogrudan goriintiilenebilmektedir.
Gelistirilen DSMC ¢oziiciisii sadece tek islemcili bilgisayarlarda degil, ¢cok islemciye
sahip paralel mimarili yiiksek basarimli hesaplama (HPC) yapabilen sistemlerde de
calisabilmektedir. Gelistirilen DSMC ¢dziiciisiinde, bolgelere ayirma (DD) yontemi
kullanilarak her bir alt bdlge ayr1 bir islemcide hesaplanabilmektedir. ilaveten farkli
alt bolgelerde ayri fiziksel-temsilci molekiil oranlar1 kullanilabilmektedir. Alt
bolgeler arasi bilgi aktarimi icin ise ayri islemci ve isletim sistemlerinde c¢aligsma
kolaylig1 saglayan mesaj ge¢me arayiizii (MPI) kiitiiphanesi kullanilmaktadir.
Boylelikle DSMC ¢oziiciisiiniin farkli caligma ortamlarinda da sorunsuz kullanilmasi
amaclanmistir. Yine DSMC ¢0ziiciisiiniin ¢oziim siiresini kisaltmak i¢in sadece
paralel calisma olanagindan yararlanilmakla kalinmamis, ayrica yontemde yeni veri

yapilart ve koordinat sistemleri kullanilarak da ¢o6ziim siiresinden tasarruf
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saglanabilecegi gosterilmistir. Gelistirilen DSMC yontemi temelli ¢6ziici sadece
daimi akislara degil aym1 zamanda, daimi olmayan akislara da uygulanabilmektedir.
DSMC c¢oziiciisiinde yapisal ¢oziim aglarindan istifade edilmistir. Yapisal ¢oziim
aglar1 uygulanabildikleri problemlerin kapsami agisindan yapisal olmayan aglara
nazaran daha Ozglin ¢Ozlimler gerektirmekle birlikte, programlamada kolaylik
sagladiklar1 ve ¢oziim siiratini arttirdiklar1 igin tercih edilmektedirler. Bir diger
onemli konu da paralel ¢alismada islemciler arasinda yiik dengesinin saglanmasidir.
Bu calismada gelistirilen DSMC ¢o6ziiciisiinde programlama kolaylig1 ve hesaplama
stirati sagladig icin statik yiik dengelemesi tercih edilmistir. Yiik dengelemesi igin
gaz akisinin baginda alt bolgelerde bulunan molekiil sayilar1 ve hiicre sayilar1 temel
almarak bir paylasim saglanmaktadir. DSMC yonteminin dinamik karakteri nedeni
ile basta esit olarak dagitilan yiikler bir miiddet sonra esitsizlik gosterebilmektedirler.
Bu nedenle alt bolgeler arasinda sadece tek boyutlu degil, ¢cok boyutlu MPI aktarim
kanallar1 da kullanilmis ve yiikiin islemciler arasinda miimkiin oldugunca esit

paylagimi saglanmustir.
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