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Ozet

Dogrudan Benzetim Monte Carlo (DSMC) seyreltik ve mikro boyutlu gaz akislarini ¢oziimlemek
i¢in kullanilan molekiil esash bir yontemdir. DSMC hesaplama siiresi olarak pahali bir yontem ol-
dugundan genelde Euler ve Navier-Stokes gibi geleneksel siirekli ortam denklemlerinin kullaniima-
simin uygun olmadigr durumlarda kullanmilmaktadir. Ortamin geleneksel siirekli ortam denklemleri-
ne uygun olup olmadigina ise boyutsuz Knudsen sayisina (Kn) bakilarak karar verilmektedir.

Knudsen sayisi yiikseldik¢e once sinirlarda hiz kaymasi ve sicaklik atlamasi olusur. Takiben 1s1 aki
vektoriiniin sicaklik gradyeni, gerilme tensériiniin ise gaz akig hiz gradyeni ile olan dogrusal iliskisi
sona erer. Bu sartlar olustugunda hesaplamalar icin deneylere uygun sonuglar veren DSMC yon-
temine ihtiyag duyulmaktadir. DSMC yénteminde DSMC molekiilleri her bir zaman adiminda sahip
olduklar: hiz nedeni ile konum degistirirler. Bu konum degisikligi nedeni ile icinde yer aldiklar
hiicrelerde degisebilmektedirler. DSMC molekiil ¢arpismalart ve makro deger hesaplamalart hiicre
temelinde modellendiginden her zaman adimi sonunda DSMC molekiillerinin yeniden konuslandik-
lart hiicrelere ait bilgilerin giincellenmesine ihtiyag vardir. Geleneksel DSMC ydnteminde molekiil-
ler hiicreden hiicreye takip edilerek son gittikleri hiicre bilgisine ulasilir. Eger gaz akis bolgesi dik-
dortgen bir geometriye doniistiiriilebilir ise DSMC molekiiltintin gittigi son hiicre yapisal ag bilgi-
sinden yararlanilarak basit bir aritmetik islem ile bulunabilmektedir. Bu ¢alismada DSMC hesap-
lama verimliligini arttirmak i¢in mikro 6l¢ekli yakinsak-iraksak bir soguk gaz liilesi i¢in koordinat
doniisiimii ile kare seklinde bir hesaplama bolgesi olusturulmus ve hiicre bilgisi hesaplama stiresi
kisaltilmistir. Ilaveten her zaman adimi sonunda molekiillerin yeniden hiicre numarasina gore sira-
va dizilmesi islemine olan ihtiyaca yeni bir yaklasimla son verilmistir.
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Analysis of micro gas flows with
DSMC (Direct Simulation Monte
Carlo) method

Extended abstract

In the last 25 years a number of Micro Electro Me-
chanical System (MEMS) were developed. These
MEMS devices not only include the mechanical sys-
tems but also the fluids. Knowledge about fluid flows
in this scale is not as mature as the mechanical
properties of the MEMS. As their dimensions are
between 1 mm and 1 micron, gas flows related with
the MEMS devices have high Knudsen numbers
(Kn) similar to high atmosphere flights. If Kn is

higher than 0.1, instead of the classical continuum
based Euler or Navier-Stokes (N-S) equations, high-
er order continuum based equations like Burnett
equations or molecular models like DSMC should be
used. This is due to the departure from local ther-
modynamic equilibrium with increasing Kn num-
ber. First velocity slip and temperature jump are
formed on the boundaries. Next, low order constitu-
tive equations are lost their validity because rela-
tions both between shear stress and velocity gradient
and heat conduction and temperature gradient are
not linear any more. Additionally the ratio of flow
surface area to flow volume is dramatically in-
creased in micro gas flow conditions. So surface
forces dominate the volume forces. Consequently,
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. It is found that a micro scale gas flow can
behave differently from the large-scale one, which is
generally studied with hydrodynamic models.

Our application of DSMC starts with the division of
the computational domain into smaller cells. Linear
dimensions of these cells are of the same order as
the mean-free-path (1) of the gas. A group of phys-
ical gas molecules are represented by one repre-
sentative molecule that called DSMC molecule in
this study. Every DSMC molecule carries position,
velocity, cell number and if applicable internal en-
ergy information on it. In DSMC method molecule
movements and collisions are separated from each
other. As a first step, molecules move according to
their velocities and initial conditions. Their veloci-
ties, positions and cell numbers are updated. In the
collision step, stochastic approach is used and mo-
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lecule velocities are updated according to the colli-
sion model chosen. Next step is the calculation of the
macroscopic gas flow properties for each cell from
the microscopic molecule information. For steady
flows, time averaging is used for the calculation of
macroscopic properties.

DSMC method is computationally expensive. To
shorten the computation time new approaches are
needed.. Generally molecule movements are traced
cell-by-cell in DSMC solvers both in structural and
unstructured meshes. At each time step DSMC mole-
cules move to a new position. Then each DSMC
molecule is checked whether they left the cell or not.
If it is determined that DSMC molecules left the cell
then which cell they stopped is calculated. To do this
either all the neighbor cells should be searched or
which edge molecule left the origin cell should be
determined. And then new cell is found. This proce-
dure requires many mathematical calculations and
time. If non-rectangular physical flow geometry can
be converted a rectangular computational domain,
then it is possible to calculate the DSMC molecule
cell information in a very short time with a very
simple mathematical operation. Additionally current
DSMC solvers use complex and time consuming in-
dexing mechanism to realize molecule collisions. All
the molecules put in order 1-Dimensional arrays at
the end of each time step. Molecule collision part-
ners are selected from this array, which are required
to be in the same cell. In this study using a new data
structure which consist of a cell number and a mole-
cule number in that cell. Each molecule completing
its movement is renumbered according to its new
cell information and what number in this cell. This
new data structure is copied onto old data structure
at the end of each time step. Consequently complex
indexing mechanism is found to be obsolete how. A
cold gas micro-nozzle test problem is chosen from
the literature. In this problem working medium is
Argon. A test study is performed with Argon gas
flow through a convergent-divergent micro-nozzle to
determine the efficiency of the new method. Both
macro properties of Argon gas flow through the mi-
cro-nozzle and solution times of each method is re-
ported. Cold gas flow through a micro-nozzle is cho-
sen because they are thought important for micro-
propulsion systems.

Keywords: DSMC, micro gas flows, micro-nozzle,
generalized coordinates.
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Giris

Yar iletkenlerin iiretim tekniklerinde yasanan
hizli gelismeler, iiretiminde benzer tekniklerin
kullanildigr mikron boyutlu aparatlarin tiretimi-
nin de Oniinii agmistir. Son 25 senedir mikron
boyutlarinda mekanik parga iliretim yetenegimi-
zin artmasina paralel olarak, bu yetenek kullani-
larak iiretilen aparatlar biyoloji, tip, optik, hava-
cilik ve uzay, elektronik gibi birgok alanda ge-
nig bir kullanim yeri bulmuslardir (Ho ve Tai,
1998). Ebatlar1 1mm. ile 1 mikron arasinda degi-
sen bu aparatlar MEMS (Mikro Elektrikli Me-
kanik Sistemler) olarak adlandirilmaktadirlar
(Gad-el-Hak, 2001). MEMS aparatlar1 basing,
sicaklik, kiitle akisi ve ses icin duyarga olarak
kullanilabildigi gibi, mikro-robot, mikro-isi-
makineleri, mikro-isi-pompalart ve mikro-itki-
sistemleri gibi karmasik sistemlerden de olusa-
bilmektedirler. MEMS aparatlar1 sadece meka-
nik ve elektronik aksamlar1 degil, ayn1 zamanda
cesitli akigkanlar1 da igerirler. Mikro boyutlu
akiskan ozellikleri hakkindaki bilgimiz, bu bo-
yuttaki mekaniki aparatlar kadar fazla degildir.

Mikro ebath akislarda, akiskan yiizey alaninin
akigskan hacmine olan orani biiylik oranda artar.
Bu nedenle yiizey kuvvetleri hacimsel kuvvetle-
re nazaran baskin hale gelir ve akigkan bekle-
nenden daha farkli 6zellikler gostermeye baslar.
Deneylerden elde edilen neticeler bize ufak
ebatlardaki akiskan o6zelliklerinin biiyiik ebatta-
ki akigkanlardan farklilik arz ettigini gostermek-
tedir. Yapilan Olclimler gostermistir ki uzun
mikro-kanallarda gaz akislarinda basing grad-
yenleri sabit olmamakta ve aki debisi klasik
yontemlerle tahmin edilenden daha fazla olmak-
tadir (Karniadakis ve Beskok, 2002). Yine buna
ilaveten mikro ebatli yataklarda yiik kapasitesi
azalmakta, mikro-motorlar ise beklenenden da-
ha fazla akim g¢ekmektedirler (Beskok, 2001).
Mikro gaz akislar1 iceren cihazlarin dogru cali-
sabilmeleri i¢in dogru sonuclar veren akiskan
coziimleme yontemlerine ihtiya¢ duyulmaktadir.

Gaz akiglarinda gazin seyreltikligi boyutsuz
Knudsen sayist (Kn) ile belirlenmektedir.

Knudsen sayis1 ortalama serbest yolun (1) akis
geometrisinin karakteristik uzunluguna (L) olan
oranini gostermektedir.
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Mikro ebatl gaz akislarinda genelde gazin yo-
gunlugu diistik olmasa bile karakteristik uzunlu-
gun kiiciikliigiinden dolay1 Knudsen sayisi yiik-
sek olmaktadir. Mikro ebatli gaz akislar1 genel-
de Knudsen sayisinin 0.01< Kn <10 oldugu
bolgede yer alirlar (Karniadakis ve Beskok,
2002). Knudsen sayisinin yiikselmesi ile seyrel-
tikligi artan gazda molekiil ¢arpigsmalarinin sayi-
st azalir. 0.01< Kn<0.1 bolgesi kayma hizli
akis bolgesi olup, yetersiz momentum ve enerji
aktarimlar1 nedeni ile gaz ve smir arasinda hiz
kaymasi ve sicaklik atlamasi olugur. Bu bolgede
siir sartlarinda gerekli diizeltmelerin yapilmast
kosulu ile Euler ve Navier-Stokes gibi gelenek-
sel siirekli ortam denklemleri kullanilabilmekte-
dir. 0.1< Kn <10 bolgesi ise gegis akis bolgesi
olarak tanimlanmis olup, bu bélgede dogrusal
biinye denklemleri iceren geleneksel stirekli or-
tam denklemleri dogru neticeler vermemektedir.
Bu bolgede Burnett gibi yiiksek mertebeden
biinye denklemleri iceren siirekli ortam denk-
lemleri veya DSMC gibi molekiiler modeller
kullanmak uygun olmaktadir.

Son zamanlarda yasanan gelismelere ragmen,
icerdigi kararlilik problemleri ve sinir sartlarinin
fazlaligi nedeni ile Burnett denklemleri ¢oziil-
meleri son derece gii¢ denklemlerdir. DSMC ise
molekiiler esasli bir yontem olup, geleneksel
stirekli ortam denklemlerinin yetersiz kaldig1 az
yogun gaz veya mikron boyutlarindaki seyreltik
gaz akiglarinin ¢6ziimlenmesinde kullanilmak-
tadir. Fakat Navier-Stokes ve Euler gibi gele-
neksel siirekli ortam denklemleri ile karsilasti-
rildiginda ¢6ziim siiresi agisindan oldukga paha-
I1 bir yontemdir. DSMC ydnteminde ¢6ziim sii-
resinin miimkiin oldugunca kisaltilmasi i¢in bazi
onlemler alinmasina ihtiya¢ duyulur. Bunu ger-
ceklestirmenin bir yolu gaz akis alanimi ufak
parcalara bolerek her bir ufak pargayr paralel
calisan farkli bir islemcide ¢ozerek toplam ¢o-
ziim siiresinin kisaltilmasidir. Ikinci énlem ola-
rak ta her bir islemcide ¢alisan DSMC progra-
minin bu hesaplamay1 miimkiin oldugunca kisa
siirede tamamlamasma c¢alismaktir. Mevcut
DSMC ¢oziiciilerde, hareket eden molekiiller
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hiicreden-hiicreye takip edilerek bir zaman adi-
m1 sonunda gittikleri hiicre saptanmakta ve ta-
kiben tiim DSMC molekiilleri ayr1 bir sathada
hiicre temelli olarak yeniden siraya dizilmekte-
dirler. Eger molekiillerin bir zaman adimi so-
nunda gittigi son hiicre bilgisi dogrudan buluna-
bilirse ve DSMC molekiilleri karmasik ve islem
zamani uzun siiren ayr1 bir siraya dizme iglemi-
ne gerek kalmadan siralanabilirse hesaplama
verimliligi oldukg¢a artacaktir. Hiicre bilgisini
daha kisa siirede hesaplamanin bir yolu da 2-
Boyutlu gaz akis alan1 geometrisinin genellesti-
rilmis koordinatlar kullanilarak kare bir geomet-
riye doniistliriilmesidir. Bu ayn1 zaman da cebir-
sel yontemle olusturulmus yapisal ¢6ziim agla-
rinin da kare geometri iizerinde dikdortgen ¢o-
ziim aglarina donilistimii ile sonuglanir. Bu ¢6-
zim aglan iizerine kurulu hiicrelerin boyutlar
birbirine esit olur. Dolayist ile her iki koordinat
sistemi arasindaki dontistim iliskilerini kullana-
rak bir DSMC molekiiliiniin son gittigi hiicre
daha kisa siirede hesaplanabilir. Yine yeni veri
yapilar1 kullanilarak DSMC molekiillerini ayri
bir sathaya gerek kalmadan hareket safthasi igin-
de hiicre temelli olarak siraya dizmek miimkiin
olmustur.

Ayni akis geometrisi ve sinir sartlart kullanarak
bir soguk gaz akis problemi hiicreden-hiicreye
takip yontemi ve genellestirilmis koordinat sis-
temi kullanarak ¢6ziilmiis ve ¢oziim siireleri
karsilastirilarak yeni yontemin daha kisa bir sii-
rede netice verdigi saptanmistir. Bu konu ile il-
gili ayrintili bilgi asagida sunulmustur.

DSMC molekiillerini hiicre temelinde
siraya dizme isleminin yeni veri yapisi
ile yapilmasi

Gaz molekiillerinin ¢arpismalart ve makro de-
gerlerin hesaplanmalar1 i¢in gaz akis alaninda
CFD (Hesaplamali1 Akigkanlar Dinamigi) benze-
ri bir ¢oziim ag1 olusturulur. Matematiksel mo-
dellemelerde kullanilan bu ¢dziim aglari, fizik-
sel bir benzetim modeli olan DSMC yonteminde
molekiillerin konumlarinin ayriklastirildig: hiic-
reler olarak gorev goérmektedirler. Bu hiicrelerin
boyutlar1 yerel ortalama serbest yol ile ayni
mertebeden se¢ilir (Oran vd., 1998). Bu calis-
mada hesaplama kolaylig1 ve hizli ¢6ziim sagla-
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dig1 i¢in gaz akis alan1 govdesine uydurulmus
dortgen yapisal ¢6ziim aglar1 kullanilmistir. Her
ne kadar bu tip ¢6ziim aglart Wu ve digerleri
(2003)’ne gore probleme 6zgi bir nitelik tasisa-
lar da, alt bolgelerin kullanildig1 paralel ¢alisma
mimarisinde bu sorunlar en aza indirilebilmek-
tedirler.

Gaz akis alani bir 6n-islemci yazilimi kullan-
mak sureti ile gévdeye uydurulmus yapisal ¢o-
ziim aglan kullanilarak hiicrelere bdliiniir. Bu
amagcla cebirsel aglama teknigi kullanilir (Fletc-
her, 1990). Once her iki koordinat ekseni yo-
niinde olusturulacak hiicre sayilar1 hesaplanir.
Akis alani dis siirlarina bu sayiya uygun mik-
tarda ag kose noktasi yerlestirilir. Uretilen ag-
larda boyut degisiminin diizgiin, hiicre kenarla-
rinin birbirine dik veya dike yakin ve kenar
uzunluk oranlarmin bire yakin olmasi istenir.
Olusturulan bu hiicrelerin kdse noktalar1 Sekil
1’de gosterildigi tizere KOSE[M,N,K] veri ya-
pisinda muhafaza edilir. Bu veri yapisinda M ve
N 2-Boyutlu olarak hiicre tanitim bilgisini, K ise
4 koseden birisini belirtir.

3

1 2

Sekil 1. Hiicrenin kose noktalari KOSE[M,N,K]
veri yapisina kaydedilir

Bir diger veri yapist da KOSE[M,N,K] veri ya-
pisindan olusturulan KENAR[M,N,P] veri yap1-
sidir. Bu veri yapisinda Sekil 2°de goriilecegi
gibi hiicre kenar uzunluk ve kenar 6zellik bilgi-
leri tutulmaktadir. Burada yine M ve N hiicreyi
belirtirken, P hangi kenar oldugunu ifade eder.
Duvar, bosluk, ara yiiz ve giris/cikis olarak dort
farkli tipte kenar kullanilmaktadir. Duvar tipi
kenar ile gaz molekiilleri arasindaki etkilesim
yansima seklinde kendini gostermektedir. Mo-
lekiiller bosluk tipi kenarlardan herhangi bir et-
kilesime girmeden gecerler. Ara yiiz kenarlar
sadece gaz akis alaninin paralel ¢alisma i¢in da-
ha ufak alt bolgelere ayrildigi durumlarda kulla-
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nilirlar. Bu kenarlardan gecen molekiiller ara
yiiz kiitliphaneleri kullanilarak i¢inden gectikleri
kenarin numarasini tasiyan alt bolgeye ait is-
lemciye aktarilirlar. Girig/cikis tipi kenarlar ise
en karmagsik islemleri gerektirirler. Molekiiller
hiicreyi bu kenarlardan terk ederken sadece sili-
nirler. Buna mukabil kenarin disinda mevcut
ortamdan ise iceriye molekiil ilavesi yapilir. la-
ve edilen molekiillerin sayisi ile konumlar1 ve
bu molekiillere ait hiz bilesenleri i¢in farkli yon-
temler mevcuttur (Lilley ve Macrossan, 2003).

Giris/Cikis

Duvar M,N Bosluk

Duvar

Sekil 2. Hiicrenin kenar ozellikleri
KENAR[M,N,P] veri yapisina kaydedilir

DSMC yonteminde hesaplama siiresini kisalt-
mak ve bilgisayar hafiza ihtiyacin1t makul bir
seviyeye indirmek igin temsilci molekiiller kul-
lanilmaktadir (Bird, 1994). Tek bir DSMC tem-
silci molekiilii O, kadar gercek fiziksel mo-
lekiilii temsil eder. Makro degerlere ait istatis-
tiksel hatalarin makul bir seviyede tutmak i¢in
her hiicrede ortalama olarak en az 20 DSMC
temsilci molekiilii  kullanmak gerekmektedir
(Oran vd., 1998).

Gaz akis alami smirlart Sekil 3’te oldugu gibi
yine hiicre sinirlarinda oldugu gibi duvar, ara
yiiz ve giris/¢ikis olarak isaretlenir. Sadece hiic-
reler arasinda kullanilan bosluk tipi kenar kulla-
nilmamaktadir.

Duvar

Girig/

ﬁﬁ Cikig
=

Hiicre

Y

[HT

L

|
FHIHIN

Duvar

Sekil 3. Yakinsak-iraksak liile i¢in govdeye
uyumlu yapisal ¢oziim aglarindan olusturulan
DSMC hiicreleri ve akis alani sinirlar
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Benzetimin baslangicinda her hiicreye baslangi¢
kosullarina uyguna olarak bir sicaklik, basing,
yogunluk ve gaz akis hizi bilesen degeri atanir.
[laveten her hiicrenin hacmi hesaplanir. Tiim bu
bilgiler MAKRO[M,N] veri yapisinda tutulurlar
ve her bir zaman adimi sonunda giincellenirler.
Benzetimin ¢aligmaya baslamasi ile birlikte her
bir hiicreye MAKRO[M,N] veri yapisina uygun
olarak DSMC molekiilleri yerlestirilir. V, hac-

mine sahip bir DSMC hiicresinde yer alan

DSMC temsilci molekiil sayist N, durum
denklemi yardimu ile hesaplanir,
\Y
Ny = s @
BT OI-—I'M

p: Basing, kg: Boltzmann sabiti, T: Sicaklik

Hiz bilesenleri (u,v,w) ise Maxwell hiz dagili-
mindan hesaplanir.

u=.-In(R;) 2k, T/m Sin(2 7 R,)
v=J-I(R,) 2k, T/m Sin(2 7 R)

©)

w=/-In(R;) 2k, T/m Sin(2 z R)

m : Molekiil kiitlesi, R, : 0-1 aras1 rasgele say1

Konumlari ise hiicre iginde rasgele olacak sekil-
dedir. Molekiillerin hiicre i¢indeki konumlarinin
benzetim baslangicinda belirlenmesinde kullani-
lan yontem asagida oldugu gibidir. Sekil 4’te
oldugu gibi hiicre once en ufak ve en biiylik x
ve y degerlerinden olusturulan bir dikdoértgenin
icine almir. Eger bu dis dikdortgen igine 2-
Boyutlu olarak rasgele konumlandirilan molekiil
ayn1 zamanda hiicre i¢inde de yer aliyorsa kabul
edilir. Aksi durumda ret edilir. Dongiiye gere-
ken miktarda molekiil konumlandirilana kadar
devam edilir.

MOLEKUL[M,N,P] veri yapisi molekiil hiz bi-
lesenlerini, molekiil konum bilgisini ve gerek
duyuluyorsa molekiil i¢ enerji bilgisini de igerir.
Bu veri yapisinda M ve N her zaman oldugu gi-
bi hiicre bilgisini ifade ederken, P molekiiliin
hiicrede ki kaginci molekiil oldugu bilgisini igerir.



N. Sengil, F.O. Edis

Xz;yz

Xf 1y1

Sekil 4. ABCD hiicresini ¢evreleyen dikdortgene
yerlestirilen DSMC molekiillerinden sadece
ABCD iginde de yer alan (i¢i siyah) molekiiller
kabul edilirler

DSMC benzetiminde tiim hiicrelere DSMC mo-
lekiilleri hiz ve konum bilgilerini de icerecek
sekilde atandiktan sonra, molekiiller bir zaman
adimi (At) siiresince otelenirler. Bu zaman adi-

mi1 molekiillerin birden fazla hiicre degistirme-
sini engelleyecek sekilde secilir (Chen ve Boyd,
1996). Bu sathada DSMC molekiilleri ayn1 hiic-
rede kalabilir, farkli bir hiicreye gegebilir, du-
vardan yanstyabilir veya akis alanini terk edebi-
lir. Yapilacak ilk 13 DSMC molekiiliiniin ayn1
hiicre i¢inde kalip kalmadigint bulmaktir. Bunu
anlamak icin Sekil 5’te oldugu gibi molekiili
hiicre kdselerine birlestiren dogru parcalar: ara-
sinda kalan agilarin toplam1 hesaplanir. Eger bu
acilarin toplami 360 dereceye esit ise molekiiliin
hiicre iginde oldugu anlagilir. Aksi durumda ise
artik molekiil o hiicre i¢cinde degildir.

Sekil 5. DSMC molekiiliiniin ABCD hiicresi
igcinde olup olmadiginin a¢i yontemi ile test
edilmesi

Eger molekiil hiicre i¢cinde bulunamazsa, ikinci
islem molekiiliin hiicreyi hangi hiicre kenarin-
dan terk ettigini bulmaktir. Terk edilen kenarin
ozelligi molekiil ve kenar arasindaki etkilesimi
tayin eder. Molekiil kenarin 6zelligine bagh ola-
rak komsu hiicreye gecebilir, yansiyabilir veya
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akis alam1 disma ¢iktig1 i¢in silinebilir. Sekil
6’dan goriilecegi lizere yapisal aglama kullanil-
digindan dolayr kenar numarasi ayn1 zamanda
molekiiliin gectigi hiicre hakkinda da bilgi verir.
Tim molekiiller 6teleme hareketlerinin sonuna
kadar takip edilirler.

M-1N+T, MN#T | M1 N+
_e
3 3
M-1,N (2 MN 2 M+1,N
1
M-1,N-1| MN-1 | M-1,N-1

Sekil 6. DSMC molekiiliiniin M,N hiicresini 2
numarali kenardan terk ederek once M+1,N
hiicresine oradan da 3 numarali kenardan
gecerek M+1,N+1 hiicresine ge¢mesi

Tiim molekiiller hareketlerini tamamladiklar
vakit, mikro bilgiler YENIMOLEKUL[M,N,P]
veri yapisinda giincellenir. Giincel veri yapisi
MOLEKUL[M,N,P] veri yapisi iizerine kopya-
lanarak giincelleme tamamlanir. Bu yeni yon-
tem sayesinde geleneksel DSMC yonteminde
ihtiya¢ duyulan karmasik ve yavas, molekiilleri
hiicre sirasina dizme islemine olan ihtiyag orta-
dan kalkar. Hiicre esasli hesaplamalar Dietrich
ve Boyd (1996); Kim ve digerleri (2004) tara-
findan da Onerilmis, fakat yontemin uygulama
detaylar1 hakkinda bir bilgi verilmemistir.

Molekiillerin  hareketlerini tamamlamasindan
sonraki satha molekiillerin ¢arpisma sathasidir.
Bu sathada aymi hiicre de yer alan molekiiller
Kinetik teori uyarinca ¢arpisma islemine tabi tu-
tulurlar. Momentum ve enerjinin korundugu iki-
li carpismalar neticesinde ¢arpisan molekiillerin
sadece hizlar1 degisir. Konumlarinda bir degi-
siklik olmaz. Bu ¢alismada Degisken Kat1 Kiire
(VHS) carpisma modeli ve Zaman Sayagsiz
(NTC) semas1 kullanilmistir (Bird, 1994).

Son satha ise mikro degerlerden makro degerle-
rin hesaplanmasidir. Makro degerler molekiil
say1 yogunlugundan ve molekiil hiz bilesenleri-
nin ortalamalarindan hesaplanir. Bu bilgiler ayn
zamanda sinir kosullarinin giincellenmesinde de
kullanilmaktadir.
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DSMC molekiillerinin 2-Boyutlu
genellestirilmis koordinat sistemleri
kullamlarak takibi

Kartezyen koordinat sistemi ile tanimlanan 2-
Boyutlu kapali bolgeleri genellestirilmis koor-
dinat sistemlerine tastyarak boyutsuz kenarlari 0
ile 1 arasinda degisen kare seklinde bolgelere
doniistiirmek miimkiindiir. Bu doniisiim esna-
sinda yapisal ¢oziim aglar1 da kare bolge icine
tagiirlar. Kare bolge icine yerlesen yapisal ag-
lar esit boyutlu diizgiin dikdortgen hiicrelerden
olusursa temsilci molekiillerin i¢inde yer aldigi
hiicre bilgisi daha kisa zamanda elde edilir. He-
saplamali Akiskanlar Dinamiginde (CFD) ge-
nellestirilmis koordinatlar sik¢a basvurulan bir
yontemdir. Bu teknik kullanilarak fiziksel gaz
akis alani, Euler ve Navier-Stokes gibi diferan-
siyel denklemlerin daha kolay ¢6ziilebildigi bir
hesaplama bdlgesine doniistiiriiliir (Fletcher,
1990). Genellestirilmis koordinat sistemi Wis-
hart (2006) tarafindan DSMC yonteminde mo-
lekiillerin belli bir hiicre i¢indeki konumlarin
saptamak i¢in kullanilmistir. Bu ¢alismada ise
farkli olarak molekiillerin gaz akis alani i¢cinde
hangi hiicrede konumlandig1 bulunmaktadir.

Fiziksel gaz akis bolgesinde molekiiller ilk ko-
numlarindan (x,,y,) baslayarak iizerlerindeki
hiz (u,,v,) uyarinca hareket ederler. At zaman

adimi sonunda molekiller 6teleme hareketlerini
tamamlarlar (x,,Y,).

X, =X, +U; . At

4
Y, =Yy +V; At “

Bu esnada bazi DSMC molekiilleri giris/¢ikis
kenarindan gaz akis alanini terk ederken, yeni
DSMC molekiilleri de gaz akis alanina ilave
edilirler. Genellestirilmis koordinat sistemi kul-
lanildig1 zaman, molekiillerin hiicreden-hiicreye
takibi yerine, molekiillerin son gittigi konum her
At zaman adimi sonunda koordinat degisimi ile
hesaplama bolgesinde de hesaplanir.

X, = )_(z(xz’yz)

5
yzzyz(xz’yz) ( )
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Hesaplanan yeni konumlar yeni koordinat sis-
teminde kontrol edilir ve gaz akis bolgesini terk
edip etmedikleri kontrol edilir. Eger molekiiliin
gaz akis bolgesini terk etmedigi anlasilirsa, X
ekseni ve y ekseni boyunca kullanilan hiicre

sayilart (CM,CN) bilgisinden yararlanarak yeni
molekiil hiicre bilgisi (M, N) asagidaki gibi ko-
layca hesaplanir.

M =X,.CM +1

- ©)
=y,.CN+1

Eger DSMC molekiiliiniin gaz akis bdlgesi i¢in-
de olmadig1 anlasilirsa, once hangi kenardan
bolgeyi terk ettigi bulunarak, o kenarin 6zelligi-
ne gore molekiil ve kenar arasinda gereken etki-
lesim hesaplanir. Sekil 7°de oldugu gibi eger
kenar bir duvar ise molekiil yansimaya tabi tutu-
lur. Bu yansima islemi fiziksel bolgede yapilir.
Kenar girig/¢ikis sinir1 6zelligi tasiyor ise mole-
kiil sadece silinir. Kenar ara yiiz sinir1 ise mole-
kil gittigi alt bolgenin islemcisine aktarilir.

.Y

BL-.z ,.A\
v ? 90 | e
1C / 2
2
% —9E
X
(b)

Sekil 7. DSMC molekiillerinin hareketi
(a) Fiziksel bolgede (b) Hesaplama bélgesinde

2-Boyutlu mik Molekiillerin gittigi son hiicrenin
hesaplanmasini takiben ayni hiicreden-hiicreye
takip yonteminde oldugu gibi molekiiller i¢in
olusturulan yeni veri yapisi, eski veri yapisinin
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iizerine kopya edilir. Bu yontemde goriildigi
iizere molekiillerin hareketleri, ¢arpismalart ve
makro degerlerin hesaplanmalar1 tamamen fi-
ziksel gaz akis bolgesinin tanimlandigi koordi-
nat sisteminde yapilirken, sadece molekiil hiicre
bilgisinin hesaplanmasi i¢in hesaplama bolgesi-
ni olusturdugumuz genellestirilmis koordinat
sistemi kullanilmaktadir.

Mikro-liilede Argon gaz akis problemi
Literatiirden Wu ve digerleri (2001)’ne ait bir
test problemi secilerek, molekiil hiicre bilgisinin
hem hiicre-hiicre takibi ile, hem de genellesti-
rilmis koordinat sistemi ile tespit edildigi iki
farkli yontem birbirleri ile karsilastirildi. Her iki
yontemde de ayni problem, ayni sayida DSMC
molekiilii, hiicre sayis1 (12150) ve zaman adimi
sayist (5000) kullanilarak ¢oziimlenmekle bir-
likte, toplam ¢6ziim siiresinin farkli oldugu sap-
tandi. Sekil 8’de belirtilen bu test probleminde
basing farkindan dolayr mikro-liilede akan Ar-
gon gazi analiz edilir. Gazin giris ve ¢ikis ba-
singlar1 80400 Pa ve 5387 Pa olarak alinmistir.
Gazin mikro-lileye giris sicakligit 300 K’dir.
Mikro-lille duvar sicakliklari yine 300 K’dir.
Eksik sinir kosullar1 akis bolgesinden tamamla-
nir. Mikro-liile ¢ikis bolgesinde Knudsen sayisi
0.33 olarak hesaplanmistir. Problemde basing
siir kosullart uygulanir.

Once her iki koordinat sistemi arasindaki dénii-
sim denklemleri bulunur. Bu doniisiim bilgile-
rinden yararlanarak fiziksel bdlge ve buna ait
yapisal ag sistemi, kare seklinde hesaplama bol-
gesine doniistiiriiliir. Donlisiim denklemleri ve
kenarlara ait denklemler asagida verilmis olup
mikro-liile kenar denklemlerine ait katsayilar ise

a, =(18x10°)™", b, 3", ¢, =2x10",
a, =—(18x10°)™*, b, =)™, c, =0 olarak
belirlenmistir.

(X=x)/(x, —x)
(Y=Y) Iy, - V,)

=X (y)=6x10"m
=X.(y)=0

L =Y, (X)=a,x"+b,x+c,
yD :yD(X):aDX2+bDX+CD

(")

< X X< |X|
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Hesaplama zamanini1 akis geometrisinin simetri
ozelliginden yararlanarak daha da kisaltmak
i¢in, liilenin tam ortasindan kanal boyunca ge-
cen hat simetri ekseni olarak belirlenir ve fizik-
sel akig alan1 bu hat boyunca iki esit parcaya
boliinerek hesaplamanin sadece bir bolgede ya-
pilmasi saglanir. Simetri hattt DSMC yontemin-
de molekiilleri diizgiin yansitan bir duvar olarak
belirlenmistir. Buna mukabil hesaplama bolgesi
yine dikdortgen seklinde hiicrelerden olusan ve
ebatlar1 0 ile 1 arasinda degisen boyutsuz bir
karedir. Yeni olusan fiziksel akis bolgesi igin

list duvarda degisen katsayr ¢, =107° olurken,

alt duvar i¢in y, =0 olarak hesaplanir.

Kn=033 |F,
Argon Gazi
Tw=300 K

PRI TN TN T N T [N TN T T T O T T
1E-D& 2E-DB 3E-D& AE-0B SE-D& BE-DG

X{m)

Sekil 8. Mikro-liilede Argon gazi akisi

Bu doniisiim denklemleri kullanilarak yapilan
koordinat sistemi doniisimii Sekil 9°da goste-

rilmistir.
1E-06
i
00 — 1IE-06‘ I2E1C|(5 I‘3‘E1C|(‘5” 4IEI-06‘ I5E-0I6 I(:‘:E-OG
X(m)
(@)
1
0.8
0.6
Y
0.4
0.2
0 025 05 % 0.75 1
®

Sekil 9. Yakinsak-iraksak mikro-liile iist yarisi
(a) Fiziksel bolge (b) Koordinat dontisiimii ile
elde edilen hesaplama bolgesi
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Neticeler gostermektedir ki genellestirilmis ko-
ordinat sistemleri kullanilarak molekiil hiicre
bilgisinin elde edildigi yontem, bu bilginin hiic-
re-hiicre takip edilerek elde edildigi yonteme
nazaran yaklasik yar1 yariya daha kisa siirede
netice vermektedir. Mikro-liile i¢in hesaplanan
sicaklik degerleri ve hesaplama siireleri Sekil 10
ve Tablo 1’de verilmistir.

Lewel  TiTi

1.000
0956
0407
0559
0210
0.762
0713
0 66

Sekil 10. Mikro-liile sicaklik es ¢izgileri
(a) Hiicreden-hiicreye yontemi (b) Koordinat
doniistimii yontemi (c) Wu ve digerleri (2003)

calismast

Tablo 1. Mikro-liile gaz akist i¢in farkl
yonteMlerle elde edilen ¢oziim stireleri

Akisg DSMC Toplam

parametreleri molekiil ¢Oziim siiresi
Say1s1 (dakika)

Hiicreden-hiicreye ~1 434 000 1321

takip yontemi

Genellestirilmis ~1 434 000 684

koordinat yontemi
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Degerlendirme

DSMC seyreltik gaz akislarii ¢éziimlemek icin
kullanilan molekiiler bir yontemdir. Diger tim
molekiiler yontemler gibi hesaplama yiikii aci-
sindan oldukca pahalidir. Bu calismada hesap-
lama verimliligini arttirmak i¢in iki farkl yakla-
simda bulunulmustur.

[k olarak geleneksel DSMC ydnteminde mole-
kiillerin hareket safhasinin sonunda ayri bir saf-
hada gergeklestirilen molekiillerin hiicre temelli
olarak siraya dizilmesi islemine olan ihtiyaca
son verilmistir. Bu amagla yeni veri yapilar
kullanilmis ve siraya dizilme islemi hareket saf-
hasi i¢cinde tamamlanmuistir.

Ikinci olarak molekiillerin hiicre bilgisini hesap-
lamak icin genellestirilmis koordinatlardan fay-
dalanilmistir. Bu c¢alismada fiziksel gaz akis
alan1 koordinat doniisiimii ile hesaplama bolge-
sine donistiiriilmiis ve DSMC molekiil hiicre
bilgilerinin daha kisa siirede hesaplanabilecegi
gorilmiistiir. Burada gozden kagmamasi gere-
ken en onemli nokta tiim molekiil hareket, car-
pisma ve o6rnekleme safhalarinin tamamen fizik-
sel bolgede gerceklestirilmesine karsin hesap-
lama bolgesinin sadece molekiil hiicre bilgisini
hesaplamak icin kullanilmasidir. Literatiirden
secilen bir mikro-lille Argon gaz akis problemi
hem hiicreden-hiicreye takip yontemi hem de
koordinat transformasyonu yontemi kullanilarak
¢Ozilmistiir. Elde edilen neticeler sonucunda
yeni yontemin yaklasik iki kat daha hizli calistig
gorilmiistiir.
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