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OZET

Bu projede, nano dlgekte egrisel ylzeyler lizerinde gazlar igin dogrudan benzetim Monte Carlo
(direct simulation Monte Carlo (DSMC)) metodu kullanilarak; sivilar igin ise LAMMPS molekuler
dinamik (MD) benzetim yaklagimi kullanilarak akiskan-ylizey etkilesimleri arastirildi. Oncelikle,
kuguk olcekte iki silindir arasinda bulunan gaz ile isi iletim problemi ele alindi. Zamana bagh
sicaklik sigrama modellerinin ¢bziimu icin Heaviside operasyonel yontemi de kullanildi. Heaviside
acihm teoremi genellestirildi ve bu acgilimin kullaniimasi igin yari analitik bir yontem &énerildi.
Digblkey ylzey ile ortam arasinda isi iletiminin azaldidi ve beklenmedik derecede ylksek bir
sicaklik sigramasinin varhgi gortldd. Bu durumun sebeplerini daha iyi anlamak igin egriligin
Kapitza uzunluguna ve termal konaklama katsayisina olan etkisi arastirildi. Digblkey yuzey
Uzerinde olusan S sinir tabakasinin teorik temeli sorgulandi. Knudsen tabakasinin digblkey ylizey
Uzerinde genisledigi ilk defa ispatladl. S sinir tabakasinin tam kalinhdi, Knudsen tabakasi
kalinligina bagh olarak hesaplandi. Gaz ve sivi davraniglari kiyaslandi. Dahasi, iki silindir
arasindaki kabuk problemi ¢dzllerek i¢ ve digbikey yuzeylerin termal davranisi kiyaslandi.
Onerilen zeta-disk ydontemi ile Boltzmann denkleminin analitik incelendi. Hem gaz hem sivilar igin
egriligin ic ve disblkey ylzeylerde termal sinir direncine ve sicaklik sigramasina olan ters etkisinin
varligini ilk defa ortaya koydu.

Projede, egrisel mikro-kanalda tasinan kiresel klglk parcacigin ylzeyine etki eden
kuvvetler de incelendi. Dikdortgensel kesitli edrisel kanalda, parcaciga etki eden ataletsel
kuvvetler, parcaciklari gaplarina gére kanal yanal duzleminde farkli noktalarda odaklayarak,
pargacik ayrisimina olanak vermektedir. Egrisel kanallarda parcacik ayrisiminin mekanizmasinin
anlasilmasi i¢in sonlu elemanlar ydntemi ile genis ¢apli similasyonlar yapildi. Sonugclar 1s1ginda
Ustlin parcacik ayrisimi igin degisen egrilige ve en-boy oranina sahip dallardan olusan kanal agi
yapisi onerildi. Ug boyutlu Dean akigina ait elde edilen analitik ¢éztimler kullanilarak Murray
kanuna alternatif bir optimum c¢atallanma kurali da gelistirildi. Son olarak ylizey yikinin
varliginda, konik sekilli nano-gézenek modellemesi yapildi ve pargacik gegisi sonlu elemanlar

yontemi ile ¢6zUldU.

Anahtar Kelimeler: Egrisel yuzeyler, Dogrudan benzetim Monte Carlo yontemi, Molekuler
dinamik benzetim ydntemi, Heaviside operasyonel yontemi, Isi iletimi, Termal sinir direnci, ikinci
dereceden sicaklik sicrama modelleri, Gaz kinetik teori, Ataletsel odaklanma, Pargacik ayrisim

aglari.



ABSTRACT

In this project, fluid-surface interactions is investigated over curved nano-surfaces using the direct
simulation Monte Carlo (DSMC) method for gases and LAMMPS molecular dynamics (MD)
software for liquids. The project initially investigated the transient heat conduction through a gas
between two cylindrical surfaces in small scale. For the analytical investigation of the time-
dependent temperature-jump model, the Heaviside operational method was employed. A
generalization of the Heaviside expansion theorem and a semi-analytical procedure for using it
were given. The amount of the temperature-jumps at curved surfaces was investigated in detail.
Failure of the heat conduction at the convex fluid-solid interface was initially observed. To
elucidate that the effects of curvature on the Kapitza length and the thermal accommodation
coefficient were investigated. Formation of the S boundary layer at convex gas-solid interface was
examined. The expansion of the Knudsen layer at the convex surface was proved. Exact thickness
of the S layer was calculated. Gas and liquid behaviours over curved nano-surfaces were
compared. The proposed zeta-disk technique for the analytical investigation of the Boltzmann
equation revealed the opposing effect of curvature on the temperature jump and boundary thermal
resistance for both gas- and liquid-solid interfaces.

Additionally, the project investigated the forces acting upon a spherical small-sized particle
carried within curved micro-channels. Inertial forces focus particles on the lateral plane of the
rectangular channel and this allows particle separation by size outperforming the straight design.
In the light of conducted simulation results, an efficient particle separating network was proposed
using curved branching with varying aspect ratios. The project also provided an optimum
branching rule for the inertial particle separation alternative to the Murray’s law. Additionally, in
the existence of surface charge, a conic-shaped nanopore was modelled and the ion flow inside

it was solved with the finite element method.

Keywords: Curved surfaces, Direct simulation Monte Carlo method, Molecular dynamics
simulation, Heaviside operational method, Heat conduction, Boundary thermal resistance,
Second-order temperature jump models, Gas kinetic theory, Inertial focusing, Particle separation

networks.
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1. GIRIS

Bu proje kapsamindaki sonuglar cesitli calismalara konu olmustur. Kisim 3.1°’de verilen
sonugclar 29th Rarefied Gas Dynamics konferansinda tam metin olarak sunuldu. Kisim 3.2’deki
sonuglar, molekiler dinamik simudlasyonlari ile “Curvature dependence of heat transfer at a
fluid-solid interface” bashgi ile ve Kisim 5.1 ve 5.2°deki sonuglar “Heat transfer at the convex
side of the fluid-solid interface” bashgi ile génderildi. Kisim 6’da verilen sonuglarin bir kismi
ASME 14th International Conference on Nanochannels, Microchannels, and Minichannels
konfreransinda tam metin olarak sunuldu. Proje raporunda verilen ayrintili hali ise, Kisim 7’de
bulunan opitmum catallanma kurali ile birlikte yazim asamasindadir. Kisim 8’deki sonuclar,
International Porous and Powder Materials sempozyumunda 6zet metin olarak sunuldu ve
genis hali Electrochimica Acta dergisinde yayinlandi.

Projede 6ncelikle, istanbul Medeniyet Universitesinde bulunan sunucuya proje igin
gerekli yazilimlar yiklendi. Grafik kartlarda hesaplama yapmak icin CUDA kutliphanesi
kuruldu. Sunucunun performansi CUDA kitiphanesi ile test edildi. Uzaktan erisim ayarlari
yapildi. LAMMPS molekiler dinamik paketi kuruldu. Hazir érnekler test edildi. Sonuglarin
gorsellestiriimesi igin uygun paketler kuruldu. Kisim 2’de projede kullanilacak CUDA ve
LAMMPS paketi ile yapilan test sonuclari karsilastirmali olarak verildi. DSMC ve ayrik hizlar
metotlari IMU’deki sunucuda galisir hale getirildi.

Mikro/nano egrisel ylzeylerde sicaklik sigramasi sinir kosulu ile enerji denkleminin
¢6ziminde, tasinim etkileri ihmal edilse bile zamana gore tlirev teriminin varliginda lineer
kismi tlrevli denklem ¢ozilmelidir. Sicaklik sicrama sinir kosullarinin karmasik fonksiyonel
yapisi bu denklemin ¢6zUminde, degiskenlerine ayirma veya integral donusim
yaklasimlarinin kolayca uygulanmasina manidir. Kisim 3.1’de Heaviside operatér yontemi
(Goldstein, 1932; Carslaw ve Jaeger, 1963; Jeffres ve Jeffreys, 1999) matematiksel incelendi
ve bu yontemin zamana bagh durumda kayma ve sicaklik sigrama sinir kosullari ile
mikro/nano-akis denklemlerinin ¢ézimuinde kullanilmasi igin bu ydntem analiz edildi. Bu
yontemin niye ve nasil ¢galistigi ve kullanilabilirligi bu projede ilk defa arastinildi, yari-analitik bir
yontem dnerildi ve ikinci derece sicaklik sigrama sinir kosulu ile iki silindir arasindaki isi iletim
probleminin ¢éziimunde kullanildi. Sonuglar Knudsen sayisi ve egrilik ile duragan (ing. steady-
state) duruma ulasma suresinin arttigini gosterdi. Sonuglar 29th Rarefied Gas Dynamics
konferansinda “Solving transient temperature-jump models over curved micro-surfaces”
basligi ile tam metin olarak yayinlandi (Dinler, 2014).

Kisim 3.2’de DSMC yontemi (Bird, 1994; Oran vd., 1998; Dinler vd., 2013) ile egrisel

yuzeylerde gaz akislari igin sicak sigrama miktari incelendi. DSMC ile 60’a yakin farkli durum
1



icin sonugclar elde edildi. Kisim 3.2°’deki dnemli sonuglar ilk defa bu raporda verildi. Yapilan
calisma digsblkey (konveks) ylzey Uzerinde sicaklik sigramasinin igbikey (konkav) ylzeye
gbre daha fazla oldugunu gdsterdi. Egriligin sicaklk sigramasi Uzerinde ters etkisi oldugu
g6rildi. Ayrica digbukey ve igblkey yuzeyler arasindaki sicaklik sigrama farkinin Knudsen
sayisi ile azaldigi bulundu.

Kisim 4’de, nano egrisel ylzeylerde sivi davraniginin incelenmesi igin LAMMPS
molekiler dinamik paketi kullanildi. Proje kapsaminda &ncelikle LAMMPS similasyon
ornekleri incelendi. icbiikey ve disbiikey geometriler olusturuldu. Daha sonra molekiler
dinamik benzetim yaklasiminda nano-ylzeydeki molekul dizilisi ve islanabilirlik (ing.
wettability) 6zelligi modellendi. Kisim 4.2’de, nano egrisel ylzeylerde sivi davranisgi igin
LAMMPS paketi ile hiz kaymasi (ing. velocity slip) ve hiz yén degistirmesi nano Olcekte
incelendi.

Termal sinir direnci (TSD) (ing. thermal boundary resistance), farkli iki malzeme arasinda
ISI gegisi sirasinda olusan direngtir. Bu direng akiskan ile ylizey arasinda da mevcuttur ki ¢gok
daha az arastirlmistir. Kisim 5'de molekiler dinamik benzetim ydntemi ile nano egrisel
yluzeyde Lennard-Jones sivilari icin TSD davranisi incelendi. Sonuglar ylzey edriliginin termal
sinir direnci Uzerinde ciddi etkileri oldugunu gésterdi. Ylzey ile akiskan arasindaki 1si gegisinin
yluzey egriligi ve ylzey sekli (igcblkey/digbiikey) ile degistirilebilecegi sonucunu gosterdi.
Sivilarda ylizey egriligi ile icblkey ve digblikey ylizeyde olusan sicaklik sigramalarinin birbirine
zit sekilde degistigi gosterildi. YUuzey edriligi ile sicaklik sicramasi i¢cblikey ylzeyde azalirken
digsbiikey yluzeyde artmaktadir.

Kisim 5.2'de ise gaz kinetik teori ile egrisel ylizeylerde isi transferinde goérilen ve Kisim
3.2’de gazlar icin Kisim 5.1°de sivilar icin rapor edilen sicaklik sigrama ve termal direng
davranislarinin temeli arastirildi. Onceki kisimlardaki sonuclar, S sinir tabakasinin literatiirde
onerildigi haliyle bulunan sicaklik sigramasi miktarini agiklayamadigini gosterdi. Boltzmann
(Bhatnagar-Gross-Krook (BGK)) denkleminin ayrintili analitik incelenmesine ihtiyag vardir. Bu
denklemin sayisal (6rnegin DSMC, DVM ya da latis Boltzmann yontemiyle) ¢éziimleri Knudsen
ve S sinir tabaka kalinliklari igin kesin (analitik) bir iliski vermemektedir. Bu denklemi incelemek
icin daha dnce yapilan analizlerin (Sone, 2007) 1s1dinda bu proje kapsaminda ilk defa yluzey

uzerinde ¢ yarigapli bir zeta-disk analizi 6nerildi. Béylece Knudsen sinir tabakasinin digblkey

yuzeylerde genisledigi ispatlandi. S sinir tabakasinin da Knudsen sinir tabakasi ile genisledigi
gosterildi. Diger deyisle, Knudsen tabakasinin digblkey ylzeyde daha kalin oldugunu ve
Knudsen tabakasinin kalinhginin artmasi ile S sinir tabakasinin kalinhdinin arttigini gésterdi.
Digbikey yuzeyin egriligi arttikca S sinir tabakasinin Knudsen tabakasi icindeki orani da

atmaktadir. Bu durum gorulen ylksek sicaklik sigramasini agiklayabilecedi sonucuna varildi.



Kisim 6’da egrisel kanallarda bir mikro-akigskan uygulamasi olan ataletsel odaklanma
(ing. inertial focusing) incelendi. Ataletsel odaklanma mikro-kanal igerisinde tasinan
parcaciklarin, parcacigin egrisel yizeyine etki eden hidrodinamik kuvvetlerin etkisi ile kanalin
merkezinde dengeye gelmesi olarak tanimlanir. Bu davranigin son yillarda birgok uygulamasi
ortaya ¢ikmistir (Di Carlo, 2009; Karimi vd., 2013; Martel ve Toner, 2013). Egrisel kanalda
karsilikli ylzeylerin birbirine gbre simetrisi bozulmakta, i¢ ylizey digblkey ve karsisindaki
ylzey icblkey olmaktadir. Bu ylizey simetrisinin bozulmasi ataletsel odaklanma ve merkezkag¢
kuvveti ile beraber akigkana ¢ok édnemli bir 6zellik kazandirmaktadir. Bu 6zellik yanal yénde
parcaciklarin boyutlarina gére ayrilmasidir (Martel ve Toner, 2014; Zhang vd., 2014). Bdylece
hicre aynsimi mumkun olmakta, 6rnegin kanser hucrelerinin kandaki diger hlcrelerden
ayrilmasi mimkin olmaktadir (Hou vd., 2013). Yanal dizlemde ayrismanin mekanizmasinin
anlasiimasi yeni uygulamalar icin ¢ok énemlidir (Martel ve Toner, 2014). Projede U¢ boyutta
dikdortgensel kesit alanli mikro-kanallarda sivi akisi Comsol yazilimi ile modellenip ¢ézimler
elde edildi. Bu akis asimptotik yontemle analitik de incelendi ve pargacik etrafindaki hiz alani
icin analitik ¢dzUmler bulundu. Sonlu elemanlar yéntemi (Comsol Inc.) sayisal ¢ézimi ile
karsilastirildi. Sonuglar Kisim 6.3’de verildi. Bu raporda verilen sonuglarin ilk kismi ASME 14th
International Conference on Nanochannels, Microchannels, and Minichannels konfreransinda
tam metin olarak sunuldu (Setayesh-Hagh ve Dinler, 2016).

Onceki kisimda, kosulan genis capl ataletsel odaklanma sayisal deneylerinin sonucu,
egriligin genelde odaklanma bandini daraltarak odaklanma kalitesini arttirdi§i ve radyal yonde
kanal eninin uzamasi ile (en-boy oraninin uzamasi ile) ayrismanin iyilesebilecegi ilk defa
gosterildi. Bu sonug Uzerine, farkh caph parcaciklari ayristirmak igin birbirini takip ederek
dallanan, farkh egrilik ve en-boy oranlarina sahip kizlari olan netvérk yapisinin verimli
ayrismayi saglayabilecegi ortaya ¢ikti. Literatlrde ¢ok galisiimis spiral ve yilankavi geometrileri
¢ozinurlikte (resolution) ve ayristirma hizinda (throughput) gecen bdyle bir netvork
tasarlanabilir. Ancak bu geometrinin pratikte kullaniimasi cesitli problemlere sahiptir.
Bunlardan biri, hem egriligin ve hem de en-boy oraninin hidrolik basinci arttirmasi ve bunun
cihaz guvenilirligini bozmasidir. Dahasi T-sekilli netvork yapilar igin kullanilan dallanma
formall, Murray kanunu (Sherman, 1981), egrisel catallanma igin gecerli degildir. Kisim 7.1°de,
Kisim 6.2°de verilen analitik ¢ézimler ile egrisel netvorklerde pargcacik ayrigimi igin Murray
kanuna alternatif bir ¢atallanma kurali 6nerildi.

Yuzey yukinin oldugu nano-kanallarda iyonik akisin incelenmesi ayrica bir aragtirma
konusudur. Gdézenekli membranlardan pargacik gegisinin incelenmesinin, gegen hucre
sayisinin belirlenmesinde ve hicre tipinin taninmasinda; hatta DNA sekanslamada ciddi
uygulamalar vardir (Booth vd., 2013; Han vd., 2008; Sexton vd., 2007; Kihnemund ve
Nilsson, 2015). Bu sensdrler direng-atim (ing. resistive-pulse) sensor olarak isimlendirilir. Boyle
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sensorlerin modellenmesinde Navier-Stokes, Poisson ve Nerst-Planck denklemlerinin kuple
¢6zumu kullanilir. Kisim 8'de konik sekilli nano-gézenekler modellendi sonlu elemanlar
yontemi ile ¢dzuldi. Taban capi biyldik¢e nano-gézenedin duvarlarinda elektrik alan
blyUkliginin arttig1 goraldd. Sonuglar deney sonuglari ile de drtlistl. International Porous
and Powder Materials sempozyumunda 6zet metin olarak sunuldu (Kaya vd., 2016a) ve genig
hali Electrochimica Acta dergisinde yayinlandi. (Kaya vd., 2016b).



2. PROJEDE KULLANILAN SIMULASYON YONTEMLERI iGiN ON HAZIRLIK YAPILMASI

Projede o6ncelikle, dogrudan benzetim Monte Carlo (ing. direct simulation Monte Carlo
(DSMC)) ve ayrik hizlar yontemi (ing. discrete velocity method (DVM)) igin yaziimis kodlarin
calistiriimasi amaciyla gerekli araglar istanbul Medeniyet Universitesi biinyesindeki sunucuya
kuruldu. LAMMPS molekiler dinamik paketinin kurulumu gergeklestirildi. OpenMP ve Open
MPI paralel kitiphaneleri kuruldu ve test edildi. MPI performans testi, MPI paketinin ortak-
bellek sisteminde gayet iyi sonu¢ verdigi ve dagitik-bellek kitiphanelerinin ciddi bir gecikme
olusturmadigi yéniinde 6n sonuglar verdi. Sunucuya, GPU ile hesaplama yapabilmek igin,
CUDA 5.5 kiatuphanesi kuruldu. Sunucu CUDA ile testi edildi. Ek 1'de bandwidthTest,
matrixMul ve matrixMulCUBLAS test 6rnekleri ile elde edilmis komut satiri sonugclari verilmistir.

LAMMPS molekiler dinamik yazilimi, ¢ift duyarhlikla (ing. double precision) ve sm_35
Ozelligi ile Ek 2'de listelenmis paketleri icerecek sekilde kuruldu. LAMMPS, OpenMPI
kitliphanesi ve mpic++ derleyicisi kullanilarak, make —j openmpi komutu ile derlendi. Intel
Math Kernel kitiphanesi ile de baglandi. Hem GPU’lar kullanilmadan (Sekil 2.1) hem de
GPU’lar ile (Sekil 2.2) sunucunun LAMMPS ile performans testleri yapildi.

2.1. LAMMPS Performans Test Sonuglari
2.1.1. GPUlar kullaniimadan sadece CPU cekirdekleri ile elde edilmis test

sonuglari

Bitln testler mpirun ile yapildi. Karsilastirmalar Ek 3’de verilen Dell Precision T7500 model
masaustu is istasyonundan elde edilmis sonuglar ile karsilastirildi. Bu sunucuya ait test

sonuglan http://LAMMPS.sandia.gov/bench.html sitesinden alindi. Bu projede kullanilan

bolimimuzdeki sunucunun 6zellikleri de Ek 3’de verilmistir. Test sonuglari, 16 ¢ekirdekten
daha fazla ¢ekirdek secildiginde cekirdeklerin cift threat 6zelligi oimasina ragmen LAMMPS
paketinin hizlanmadidini gosterdi.

Sekil 2.1, iki farkli sistemden alinan zamanlarin birbirine yakin oldugunu géstermektedir.
Tek cekirdek ile 16 cekirdek arasinda Sekil 2.1’deki sonuglara gore 5 ile 6 kat arasi hizlanma
gorulmektedir. Bizim rack tipi sistemimiz 2.2 GHz ¢ekirdeklere sahip olmasina ragmen Ek 3’'de

Ozellikleri verilen 3.47 GHz cgekirdekli is istasyonuna yakin zamanlarda islem yapabilmektedir.


http://lammps.sandia.gov/bench.html
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Sekil 2.1. CPU’lar Gzerinde dort farkh problem icin LAMMPS yaziliminin MPI ile
test sonuclari. Mavi renkteki egri 12 ¢ekirdekli Dell T500 is istasyonundan elde
edilmis ve http://LAMMPS.sandia.gov/bench.html sitesinden alinmis ¢6zim

zamanlari, kirmizi renkli egri ise bu projede elde edilmis test zamanlarini
gOstermektedir.

2.1.2. GPU’lar kullanilarak elde edilmis test sonuglari

Sonuclar GPU’larin beklenen performansi verdigini gostermektedir. Dell T500 sistemine
kiyasla K20 GPU Kkartlar ile Ustliin performans elde edilmistir. Performans kiyaslamasinda
http://LAMMPS.sandia.gov/bench.html sitesindeki sonuclar kullaniimistir.
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Sekil 2.2. Bizim test sonuglarimizin http://LAMMPS.sandia.gov/bench.html

sitesinden alinmis ¢oziim zamanlari ile iki farkli problem tzerinde karsilastiriimasi.
LAMMPS GPU paketi kullanilarak testler yapiimistir. Sol kolondaki sekiller ((a) ve
(c)) http://LAMMPS.sandia.gov/bench.html sitesinden alinmigtir. Sekiller (b) ve (d)

de, mavi renkli dogrular 8 cekirdek ile, yesil renkli dogrular ise 16 ¢ekirdek ile elde

edilmis sonuclari gostermektedir. (a) ve (c) sekillerindeki kirmizi renkli egrilere ait
LAMMPS USER-CUDA paketi sunucuya kurulmamistir (Kirmizi egriler).

Yukaridaki Sekil 2.2’de, sag ve sol sekillerde yesil renkli egriler karsilastirihr. Sahip
oldugumuz K20 GPU Kartlari ile daha iyi performans elde edildigi gorulmektedir. LAMMPS
GPU paketi ile tek GPU karttan ¢ift GPU karta ¢ikildiginda 16 ¢ekirdek ile %50’lik bir hizianma
gorulurken 8 cekirdek ile yavaslama gorilmustir. LAMMPS USER-CUDA paketinin kurulmasi

ihtiyaca gore sonraya birakiimistir.


http://lammps.sandia.gov/bench.html
http://lammps.sandia.gov/bench.html

3. EGRISEL YUZEYLERDE MIKRO/NANO GAZ AKISI

3.1. Heaviside Operator Yontemi ile Zamana Bagh Durumda Mikro Egrisel

yiizeylerde Sicaklik Sigramasinin incelenmesi

Bircok mikro-akigkan sistem sicaklik gradyanlari altinda galisir. Termoelastik aktuatorler ve
hizélger termal anemometreler gibi bazi sistemler ise 1si1 etkilerine bagli olarak islevini
gergeklestirir. Diger bazi mikro-sistemler ise, ylksek ylizey-hacim oranlari sebebiyle i1sitma ve
sogutma iglemlerini iyilestirmek icin kullanihir. Bitlin bu sistemler ¢ok farkli tasarimlara ve
siklikla egrisel geometride yuzeylere sahiptir. Dolayisiyla mikro/nano-6lcekte, yuzey egriliginin
yluzey-akiskan arasindaki isi iletimindeki rolinin daha iyi anlagiimasi i¢in yapilacak ¢alismalar
Onemlidir.

Enerji denklemi, tasinim etkileri ihmal edilse bile zamana gére turev teriminin varliginda
lineer kismi tlrevli denklem halindedir. Sicaklik sigrama sinir kosullarinin karmasik fonksiyonel
yapisi bu denklemin ¢6ziminde, degiskenlerine ayirma veya integral donisim
yaklasimlarinin kolayca uygulanmasina manidir (Dinler, 2014). Bu projede, Heaviside operator
yontemi (Goldstein, 1932; Carslaw ve Jaeger, 1963; Jeffres ve Jeffreys, 1999) matematiksel
incelenmis ve bu yéntemin zamana bagli durumda kayma ve sicaklik sigrama sinir kosullar
ile mikro/nano-akis denklemlerinin ¢éziiminde kullaniimasi i¢in bu yontem analiz edilmistir.
Daha 6nce Goldstein (1932) cesitli i1s1 iletim denklemlerinin sicaklik sicramasinin yoklugunda
Heaviside yontemi ile ¢bézmustir. Carslaw ve Jaeger (1963) ve Jeffres ve Jeffreys (1999)
Heaviside yéntemi ile ilgili kaynak olarak literatirde yer almaktadir. Bu yontemin niye ve nasil
calistigi ve kullanilabilirligi bu projede arastiriimis, yari-analitik bir ydontem 6énerilmis ve ikinci
derece sicaklik sigrama sinir kosulu ile iki silindir arasindaki 1si iletim probleminin ¢ézimunde
ilk defa kullaniimistir. Asagidaki sonuglar yazarin 29" Rarefied Gas Dynamics Konferansinda
sundugu bildiriden alinmigtir (Dinler, 2014). Bildiriye AIP Conference Proceedings altinda
web’den ulasilabildiginden burada kisaca yer verilecektir.

Sekil 3.1, i¢ ice iki silindir arasindaki sicakliin zamanla degisimini géstermektedir.
Sonuglar Heaviside operator ydontemi ile elde edilmistir. Asagidaki sekiller, silindir duvarlarinda
ciddi miktarda sicaklik sigramasinin varligini géstermekle beraber, Knudsen sayisi ve egrilik
ile steady-state duruma ulagsma suresinin arttigini géstermektedir. Sekil 3.1(a) ve 3.1(b) acikca
disbukey (konveks) yuzey Gzerinde sicaklik sicramasinin icbikey (konkav) ylizeye gore daha
fazla oldugunu gostermektedir.

Sekil 3.2(a) ve 3.3(a)daki sonuclar boyutsuz zaman r=1 igcin y=2 ve Kn=0.15

degerlerinde steady-state duruma hemen hemen ulagildigini gostermektedir. Diger yandan,
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Sekil 3.2(b) ve 3.3(b)de, y=2 ve Kn=0.35 dederlerinde, r=1 zamaninda steady-state’e

ulagiimamistir. Sekil 3.2 ve 3.3’deki sonuglar sicaklik sigramasinin digbukey yuzeyde egrilik
ile arttigini diger yandan i¢cbikey yluzeyde egrilik ile azaldigini da gostermektedir. Bu davranis
egriligin hiz kaymasi (ing. velocity slip) Uzerindeki ters etkisine benzemektedir (Dinler vd.,
2013).

xX= Kn=0.3
1 1
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Sekil 3.1. Boyutsuz zamanlar =001, =02 ve steady-state durumda sicaklk
profilleri. T, i¢ silindir sicakhdi. Dig silindir yaricapinin i¢ silindir yaricapina orani
7=R,/R,ile gosterilmistir. Sekil 3.1(a)’da kirmizi, yesil ve mavi egriler sirasiyla
Kn=0.15, Kn=025 Ve Kn=0.35 icin c¢cOzumleri gostermektedir. Sekil 3.1(b)de
kirmizi, yesil ve mavi egriler sirasiyla y =2, y=3 ve y=4 igin gdzumleri gosterir. 1
ve 0.5'deki kisa siyah cizgiler makroskopik durumda (sicaklik sigramasinin

yoklugunda) sicaklik profillerinin baslangic ve bitis yerlerini goéstermektedir.



Kn=0.15 Kn=0.35
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Sekil 3.2 g silindir ylizeyinde sicaklik sigrama miktarinin »=Rr,/R ile degisimi.
Kirmizi, mavi ve yesil egriler sirasiyla =001, r=0.1 ve =1 boyutsuz zamanlardaki
¢ozUmleri gosterir. Golgeli bolge steady-state durumdaki sicaklik sigramasinin »
‘e gore degisimini vurgulamaktadir. Hem i¢ ve hem dis silindirin egriligi » ile artar.
7, i¢ silindirin yzey sicakhigi ve T, yluzeye komsu gaz kolonunun sicakhgidir. (a)

Kn=0.15, (b) Kn=0.35.

Kn=0.15 Kn=0.35
b Tog L= P il it
0.8 = j— 0.877=001 ==
E 06 ,A‘, r:"iffﬂ’ , E 06 ,l'r,: 0.1 .
—~ e a —_
2 04~ 47 . 047 (b)
= 4 =1 = f
' 0.2 /’, > . 0.2 r=1
< 0f e 0
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Sekil 3.3. Dis silindirde sicaklik sigrama miktarinin y=R,/R ile degisimi. T, dis
silindir yuzeyinin sicakh@i T, ylzeye komsu gaz kolonunun sicakhigidir. (a)

Kn=0.15, (b) Kn=0.35. Daha fazla bilgi icin Sekil 3.2’nin altyazisina bakiniz.
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3.2. Dogrudan Benzetim Monte Carlo (ing. Direct Simulation Monte Carlo (DSMC))

Yéntemi ile Mikro ve Nano Egrisel Yiizeylerde Sicaklik Sigramasinin incelenmesi

Bu kisimda DSMC yoéntemi (Bird, 1994; Oran vd., 1998; Dinler vd., 2013) ile edrisel ylzeylerde
sicak sigcrama miktari incelenmistir. DSMC yénteminin ayrintilari Bird (1994) ve Oran (1998)'de
bulunabilir. i¢ ice gecmis iki silindirin ortasina silindirik bir kabuk yerlestirilmistir. Bu kabugun
cok ince oldugu farz edilmigtir. Boylece kabugun digbukey ve igbukey yuzey alani aynidir.
Asagidaki Sekil 3.4 problem geometrisini géstermektedir. ic ve dis silindir sicakliklari ayni

alinmugtir (T, =T,). Isitilmig kabugun igblkey ve digbikey yuzey tarafinda gergeklesen sicaklik

sigramasi ylzey seklinden kaynaklanmaktadir.

Gaz

B,

Sekil 3.4. icblikey ve digbiikey yiizey iizerinde sicaklik sigramasinin incelendigi
geometri. ic ve dis silindirin ortasina silindirik bir kabuk (kirmizi renkli)
yerlestirilmistir. Silindirler ve kabuk hareketsiz olup kabuk sicakhgi ic ve dis
silindirin iki katidir (T, = 2T, = 2T,).

DSMC yontemi ile kabugun iki tarafi ayri ayri simule edilmistir. Asagidaki sonuclar 60‘a
yakin similasyon ile elde edilmistir. Sekil 3.5(a) kabugun igcblkey ve disbikey ylzeyinde
sicaklk sigramasini gostermektedir. Sekil 3.5(b) ise 1s1 akisini (heat flux) gostermektedir. Isi
akisi her zaman pozitif alinmistir. Knudsen sayisi 0.25 olarak segilmistir. Knudsen sayisi

Kn=2/(R,—R)) seklinde tanimhdir; burada A gaz igin ortalama-serbest-yol (hava i¢in yaklasik
60nm’dir), R, i¢ silindir yarigapl ve R, dis silindir yaricapidir. Knudsen sayisi hesaplanirken

kabugun solunda ve saginda 4 sabit alinmigtir. Kabugun saginda ve solunda Knudsen sayisi
aynidir. Kabuk yarigapi yaklasik 300 nm’dir. Golgeli kismimlar S sinir tabakasinin kalinhgini
gostermektedir. Resimlerin ortasindaki kalin gizgi kabugu goéstermektedir. Sag kisim kabugun
digbukey ve sol kisim ise kabugun igbukey ylzeyine karsi gelmektedir. Kabuk sicakligi i¢ ve

dis silindir sicakliginin iki kati olarak secilmistir.
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Sekil 3.5. Kabuk geometrisinde (Sekil 3.4) (a) sicaklik profili (b) mutlak degerce 1si
akisi profili. Sekillerin ortasindaki koyu renkli ¢izgi kabugu ve golgeli kisimlar

digbuikey yuzeydeki S sinir tabakasinin kalinhgini géstermektedir.

Sekil 3.6, Knudsen sayisi 0.5 icin digsblikey ve icbikey ylzeyde sicaklik sigramasinin
egrilik ile degisimini gostermektedir. Sonuglar egriligin sicaklik sigramasi Uzerinde ters etkisi
oldugunu gdstermektedir. Sekil 3.7 digblkey ve igblkey ylzeyler arasindaki sicaklik sigrama
farkinin Knudsen sayisi ile azaldigini géstermektedir.

Kn=0.5
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—— Convex side
= Concave side

T
rr::j\

<
~

Temp. Jump (AT/ TS)
S
(O8]

0.2
0.1
107 107
Kg A

Sekil 3.6 Egrilik ile digblkey ve i¢cblukey ylzeyde sicaklik sigramasinin degisimi.

ksA kabugun boyutsuz egriligidir.
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Sekil 3.7. Farkli Knudsen sayilarinda digblkey ve igcbukey ylzeyde olusan sicaklk

sigramalarinin farki.

Sonuglar digbiikey ylizeyde olugsan S sinir tabakasinin tahmin edilen kalinlik olan A2
mertebesinden daha kalin olabilecegini géstermektedir. S sinir tabaksinin teorik altyapisi
ayrintili incelendiginde (Sone, 2002; Sone, 2007), digblkey ylizeyde dnerilen S sinir tabakasi
(Sone, 1973) silindir ekseni yoninde (genellikle silindirik koordinatlarda z yoni olarak
gosterilir) yapilan asimptotik analizi esas alinarak teorik olarak bulunmustur. Egrilik yoniinde
(genellikle silindirik koordinatlarda ¢ yodnu olarak gdsterilir) maalesef integraller (Sone, 1973)
garip (obscure) hale donlismekte ve analiz etmeyi ¢ok zorlastirmaktadir. Gergekte digblkey
ylzey uzerinde S sinir tabakasi daha kalin ve burada verilen sonuclara gore de daha etkili
olabilir.
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4. MIKRO/NANO EGRISEL YUZEYDE SIVI AKIS|

4.1. Egrisel Nano-Akis Geometrilerinin LAMMPS Paketi ile Olusturulmasi

Bir mikro-akis davranigi olan hiz yén degistirmesi, iki silindir arasindaki Couette akiginda, i¢
silindir dénerken dis silindirin durdugu durumda ortaya ¢ikar. Bu mikro-akis davranigi, gazin
yluzeydeki teget hizinin dénen i¢ silindirden sabit duran dis silindire dogru beklenmedik sekilde
artmasi ile olusur. Bu beklenmedik mikro gaz akis davranisi, iki plaka arasindaki denk bir
akigta ortaya ¢cikmadigindan, bu davranisa mikro-akiglarda yuzey egriliginin neden oldugu
distntlmastir (Tibbs vd., 1997). Aoki vd., (2003) Boltzmann denklemini sayisal ¢bzerek,
Yuhong vd. (2005), Guo vd. (2011), Dinler vd. (2012, 2014) DSMC ile hiz yon degistirmesini
daha o&nce incelemistir. Hiz yo6n dedistirmesinin nasil olustugunu ve bu davranisin
mekanizmasini inceleyen bu c¢alismalar, bu davranigin olusmasi igin, dis silindir ylzey
konaklama katsayisinin kiuguk olmasi gerektigini géstermistir (Yuhong vd., 2005; Dinler vd.,
2012; Dinler vd., 2014). Ayrica mikro/nano sivi akiglarinda da bu davranis arastiriimistir (Jung,
2007; Kim, 2009). Ustelik bu davranisin sadece yizey egriliginin etkileri ile
aciklanamayacagini; i¢ silindir yizeyinin digsblkey bicimli geometrisinin hiz yon degistirmesinin

olusumunda rol oynadigi gosterilmistir (Dinler vd., 2013).

4 - *
0
U =

Sekil 4.1. Dbénen silindir Sekil 4.2. Donen silindir disinda

geometrisi ve silindir igindeki akigkan molekulleri.

akiskan molekulleri.
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Sekil 4.3. ki silindir arasindaki akiskan molekdilleri.

Bu proje kapsaminda, LAMMPS (http://lammps.sandia.gov/) molekiler dinamik

simulasyon paketi ile egrisel geometriler nano-dlgekte modellenmistir. Asagidaki Sekiller 4.1-
4.3 LAMMPS ile olusturulmus geometrileri géstermektedir. Bu geometriler “region” komutunu
ile “union” ve “intersect” Ozellikleri kullanilarak olusturulmustur. Dénme sirasinda, olusan
kuvvetlerden dolayi silindirlerin dénme ekseninden kaymamasi igin “fix recenter’” komutu
kullaniimistir. Silindir déntist “fix move rotate” komutu ile saglanmistir. Silindirin ylzeyinin
donus hizi “period” degeri ile ayarlanmistir.

Molekdller arasi etkilesim Lennard-Jones potansiyeli, V, ile modellenmigtir:

P2
V(r)=4¢ K—j —(—j } r<r, (4.1)
O O

burada r etkilesim mesafesini, & enerji 6lgegini, o mesafe Olgegini ve 1, etkilesim icin gerekli

uzaklik limitini gostermektedir.

4.2. Kayma Sinir Kosulunun Modellenmesi ve Hiz Yon Degistirmesi

2 -1/6)

(4.1) ifadesi ile verilen Lennard-Jones (LJ) potansiyeli ¢=a“z ve c=ad¥5 ve r, =256

parametreleri kullanilarak agsagidaki bicimde yazilabilir:

r -12 r -6
o (e

burada « 1slanabilirlik (ing. wettability) parametresi konaklama katsayisi olarak yorumlanabilir
(Jung, 2007; Kim, 2009). Yiizey konaklama katsayisi O ile 1 arasinda deger alir. @ =0 igin
ayna (ing. specular) yansima gercgeklesir. a =1 icin ise tam difiizyon (ing. fully diffusive)
yansima gerceklesir ve yuzeye paralel teget hizda azalma olur (Maxwell, 1879). Ylzeyin daha

az puruzlu olmasi ile konaklama katsayisi 1 degerinden 0’a dogru kuculur.
15
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Bu proje kapsaminda elde edilen simulasyon sonuclarinda hiz yon degistirmesinin
varligini gorebilmek igin ylizey-akiskan arasindaki konaklama katsayisi dig silindirde a =0 ve
ic silindirde =1 alinmistir. Akiskan molekiillerini kendi arasindaki carpigsmalari igin ise LJ
potansiyeli (4.1) kullanilmistir. i¢ silindir yiizeyi igin ise “fix wall/region” komutu kullanilmigtir.
Sekil 4.4 ve Sekil 4.5, i¢ silindir donerken ve dis silindir sabit iken elde edilmis similasyon
gérintiisiinii ve simiilasyon sonucu olusan hiz profilini géstermektedir. ¢ silindir yaricapi 4o,
dis silindir yarigapi 150 ve i¢ silindir agisal hizi »=0.1rad/r secilmistir. r boyutsuz

similasyon zaman birimidir. Simtlasyon zaman adimi dt =0.0057 olarak alinmistir.

207 507

(@) (b)

Sekil 4.4. Iki silindir arasinda nano-6icekte Lennard-Jones akiskaninin
davranisinin incelenmesi. I¢ silindir saat yoniiniin tersine dénerken dis silindir
sabit. (a) 20r aninda (b) 50z aninda.

Sonuclar énceki ¢calismalar ile uyusmaktadir (Jung, 2007; Kim, 2009). Hacim ortalamali
sayisal yogunluk (ing. volume-average number density) degeri 0.4 oldugunda Lennard-Jones
akigkani icin hiz yon degistirmesi gerceklesmektedir (Sekil 4.5). Hareketli i¢ silindirden
hareketsiz dis silindire dogru Argon gaz atomlarinin hizlandi§i gérilmektedir. ig silindir ylizeyi

diftizyon (« =1) ve dis silindir ylzeyi ayna (a =0) olarak alinmistir.
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Hiz yon degistirmesi

0.5
N - ®
= 0.45) o= 0
g o° °
Q :
S04 e e
S :
é (Y Y X
2035
0.3, 29 35
r/'c

Sekil 4.5. Hiz yén degistirmesi. Molekiler dinamik simuilasyon sonucu. 2 milyon
zaman adimi (dt) ile son 1 milyon adimda érnekleme yapilarak elde edilmis hiz
profilidir. Sekilde sol sinir i¢ silindir ylzeyi ve sag sinir dis silindir yuzeyidir.
(Simdlasyon gergevesinin sol alt késesi merkez olarak alinmistir, buna gére i¢
silindir ylzeyi 240 dis silindir ylizeyi 350)
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5. NANO EGRISEL YUZEYLERDE ISI TRANSFERI

Onceki kisimlarda, LAMMPS molekiler dinamik paketi kuruldu, cesitli testleri yapildi.
Devaminda egrisel geometriler LAMMPS iginde olusturuldu ve hiz ters dénmesi igin
simulasyonlar gergeklendi. Bu ksimda ise egrisel bir ylizey ile akiskan arasindaki araylzeyde
sicaklhk sigcramasi ile duvar-akskan arayuzinde termal sinir direncinin varlidi, buyukliga ve
egriligin etkileri arastirildi.

Termal Sinir Direnci (TSD) (ing. thermal boundary resistance), farkli iki malzeme
arasinda isi gegisi sirasinda olusan direngtir. Bu direng akiskan ile ylzey arasinda mevcuttur
ki cok daha az arastiriimistir. Mikrondan nano 6lgekli kanallara dogru gidildikge ylzeyin hacme
orani daha da buydr. Dolayisiyla bdyle bir direncin biyUkligandn belirlenmesi nano akislarin
davraniginin anlasiimasinda kritiktir. TSD kendisini ylzey ile akigkan arasinda belirgin bir
sicaklik farkhhginin olusmasi ile gdsterir. Yizeye yakin yerde kalici durumda (ing. steady-
state) olusan bu sicaklik farkina sicaklik sigramasi denir. TSD’nin belirli ylizey sicakliklari ve
Olcekte belirlenmesinde molekiler dinamik similasyonlarinin aydinlatici ve yol goésterici
sonuglar verdigi bilinmektedir (Cahill vd., 2014). Bu konuda Cahill vd. (2014) derleme

makaleden faydalanilabilir.

Langevin Gap=3 o

0.3= :
—~ —— Disblkey
E — lobilkey
g E.WEREE " e ]
5 02
E B
jon}
Lo
o
E bt i N e
= 5 3B 3
'I-2 — 1
10 10
K, O

Sekil 5.1. Langevin termostat ile elde edilmis sonuglar. Sivinin bulundugu kanal
acliklik 3o olarak secilmistir (yaklasik 1 nanometreye karsilik gelir). xk;0 boyutsuz

yuzey egrilik degeridir ve x-ekseni boyunca artmaktadir. o ise Lennard-Jones

potansiyeli mesafe dlgek parametresidir.
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Bu proje kapsaminda elde edilen sonuglar ile ylzey egriliginin TSD Uzerinde ciddi etkileri
oldugunu gostermistir. Yuzey ile akigkan arasindaki i1s1 gegisinin yuzey egriligi ve yuzey sekli
(icbUkey/disblkey) ile degistirilebilecedi sonucuna variimistir. Sekil 5.1, yizey egriligi ile
icbikey ve digblkey ylzeyde olusan sicaklik sigramalarinin birbirine zit sekilde degistigini
gostermektedir. Ylzey egriligi ile sicaklik sigramasi igbukey (ing. convave) yluzeyde azalirken
digbuikey (ing. convex) yluzeyde artmaktadir.

Langevin Gap= 10 ¢ Gap=10¢
“h — Digbukey “~ —— Digblkey
= =
g 027 < 02f
o o
& &
3 3
o 0.1 s 0.1
=) =)
[ [
I I
-2 -1 I -2 ‘ -1
10 10 10 10
K O K O

Sekil 5.2. Langevin ve NVT termostat ile elde edilmis sonuglar. Sivinin bulundugu
aclklik 100 olarak secilmistir. K;o boyutsuz ylzey egrilik degeridir ve x-ekseni
boyunca artmaktadir. o ise Lennard-Jones potansiyeli mesafe dlgek

parametresidir. Dogrusal siyah cizgi ise (edrisel olmayan) diz ylzey icin Olcllen
sicaklik sicrama degerini gdéstermektedir.

Sekil 5.2, aciklik degerinin 100 secilmesi ile elde edilmis ylzey egriliginin sicaklik
etkisine olan ters etkisini gostermektedir. Soldaki sekil Langevin termostat ve sagdaki sekil ise
NVT termostat ile elde edilmis sonuclar gosterir. NVT ile sicaklik sicramasi daha fazla

Olculmustur ancak iki termostat ile elde edilmis sonuclari birbiri ile tutarl ve ters etkinin varligini
acikca ortaya koymaktadir.

Sekil 5.3, Langevin ve NVT termostatlar ile dlgulmus egrilik yarigapi orani y =15 ve
x =2 icin elde edilmis sonuclari gostermektedir. Digbukey ylzey Uzerinde sicaklik sigramasi
daha yuksek olugsmakta ve egrilik yaricapi orani y ile artmaktadir. Digbikey ve i¢cblkey

yuzeyler arasindaki sicaklik sigcrama farki da egrilik ile artmaktadir.
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Langevin X=2 (Red), X=1.5 (Blue) NVT X=2 (Red), X=1.5 (Blue)
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Sekil 5.3. Kesikli gizgiler igblkey ve diuz cizgiler digbiikey icin egrilik ile sicaklik
sicrama degerlerinin degisimini vermektedir. Mavi renk y=2 ve y=15 igin
simulasyon sonuglarini gdstermektedir. Soldaki sonuglar Langevin ve sagdaki

sonuglar NVT termostati ile elde edilmistir.

5.1 Yiuzey-Akiskan Arayiiziinde Termal Sinir Direnci

Bu kisimda digblkey vyuzeyler daha ayrintili incelendi. Farkli materyaller birbirine
dokunduklarinda aralarindaki isI gecisi, ylzey yapisina, sekline ve materyal tipine gore
etkilenmektedir. Kuglk Olcekteki cihazlar ve onlarin katmanli ylzeyleri igin arayuzlerde isi
transferi 6nemli calisma konusudur (Cahill vd., 2014; Xu, 2016). iki materyal arasinda bir
sicaklik sigramasi, AT, oldugu bilinmektedir. Bu davranis arayiuzde termal direng (ing.

interfacial thermal resistance) ya da Kapitza direnci olarak da adlandirilir (Kapitza, 1941).
Kapitza direnci R, =AT/J ile fomiliize edilir. Burada J =—k dT/on 1si akisi, k isi iletkenligi

ve n yuzeyden normal vektordur. Araylzdeki isi iletkenliginin hesaplanmasi ve tahmin edilmesi
icin yaygin olarak iki model kullaniimaktadir. Bunlar acoustic mismatch model (AMM) ve diffuse
mismatch model (DMM) (Swartz ve Pohl, 1989) olarak literatiirde yer almaktadir. Bu iki model
kati-kati arayuzeleri igin kullanilirken, kati-akigkan arayuzu igin latis modeller (Young ve Maris,
1989; Pettersson ve Mahan, 1990; Neogi ve Mahan, 2016) modeller 6nerilmistir. Nano
arayuzlerde 1si iletkenligi ile ilgili ¢calismalar ve bu modellerin dogrulularinin tespitinde
molekuler dinamik simulasyonlar yaygin kullaniimaktadir (Ge vd., 2006; Xue vd., 2004; Vo ve
Kim, 2015; Issa ve Mohamad, 2012). Bu ¢alismlarin ¢cogu duzlemsel ylzeyler igin elde edilmis

sonuglari icermekte ve egrisel ylzeyler igin benzer ¢alismalar ¢ok kisithdir.
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Diger yandan, gaz kinetik teori kullanilarak, egrisel yuzeylerde gaz-kati arasindaki 1si
transferini belli seviyede incelemek mumkundir. Bu konuda, 1973 yilinda Sone tarafindan
digsbuikey ylzeylerde Knudsen tabakasinin altinda ince bir sinir tabakasinin (S sinir tabakasi)
varligi teorize edilmistir. Ancak daha sonra bu calisma Boltzmann denkleminin slreksiz
¢6zUmleri ve karakteristiklerin kesisimi ile iligskilendiriimis ve fiziksel olarak etkileri, etkilerin
blyUkliga, bu tabakanin tam kalinhdi ve olusma mekanizmasi ise incelenmemigtir. Dahasi S
sinir tabakasinin sicaklik sicramasina olan etkileri hala tam olarak anlasilmamistir. Esasinda
integro-diferansiyel bir denklemin sureksiz ¢ézumlere sahip olmasi nadir olan bir durum
degildir. Ancak bu sireksiz ¢ézimun bir fiziksel ve etkili sinir tabakasi ile iligkilendiriimesi ve
bu sinir tabakanin gercekte varligi yeterince irdelenmemistir.

Bu kisimda yukarida sorularin cevaplari aranmaya ¢alisildi. Bunun igin kinetik teoride
daha 6nce olmayan bir teknik; zeta-disk analizi 6nerildi. S sinir tabaksinin tam kalinhgi
hesaplandi. Molekiler dinamik simllasyonlari ile yapilan kargilastirma ise S sinir tabaksinin
simulasyonlarda gorilen sicaklik sigramasini agiklamak igin fazla ince oldugu sonucunu ortaya
koydu. Zeta-diski ile iki silindir arasindaki Boltzmann denkleminin analizi, Knudsen sinir
tabakasini disblkey ylzeylerde diiz ylizeye gbére daha kalin oldugunu kanitladi. Bu durum
olusan yuksek Kapitza direncini de agikladi.

Sekil 5.4 gaz ve sivi fazdaki Argon igin yapilan molekiler dinamik similasyonlar
sonuglarini gdstermektedir. Simulasyonlar iki silindir arasindaki argonun sicaklik profilini
vermektedir. i¢c (digbiikey) silindir ylzeyinin sicakligi distaki silindirin sicakhiginin iki kati
secilmistir. Sonuclar, olusan belirgin ve yuksek sicaklik sicramasini ortaya koymaktadir. Egrilik
ok yonunde, i¢ silindir yarigapinin kiicilmesi ile artmaktadir. Olusan yuksek sicaklik sicramasi,
iki silindir arasindaki akigkanin isinmasini engellemektedir. Tablo 5.1, makroskopik Olgekte
beklenen akiskanini ortalama sicakligini ve buna karsilik farkli disblikey ylzeyin egriliklerinde
bulunmus ortalama sicakliklari vermektedir. Makroskopik durumda (sicaklik sigcramasinin
yoklugunda), silindirik koordinatlarda i1s1 denkleminin ¢6zimu ile ve i¢ silindir sicakliginin dis

silindir sicakliginin iki kati oldugu durumda (T, = 2T,

out
Tae _2-2 1

ave

), ortalama akiskan sicakhgi

= (5.1)
Tout Z_l InZ

olarak bulundu. Burada y =R,/R,, i¢ R, ve disR, silindir yarigaplarinin oranidir. Sonuglar

egriligin dnemli etkilerini ortaya koymaktadir.
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Sekil 5.4. Molekuler dinamik (MD) simulasyon sicaklik profilleri. Sekil degisen i¢

silindir (digbukey) yuzeyinin egriligine gore profilleri géstermektedir. (a) Gaz fazi

p =0.5 ve (b) Sivifazi p" =0.84. Ok yéninde egrilik artmaktadir.

Tablo 5.1. MD simulasyonlari elde edilen ortalama akigskan sicakliklari.
Makroskopik durum sicaklik sigramasi olmadigi durumdaki ortalama sicakligi

gOstermektedir.

Tave/Tout
. . . Macroscopic
R | p=05]| p =077 | p =084
Case

S0 1.1014 1.2252 1.2344 1.31703
100 | 1.1541 1.2762 1.2864 1.35811
150 | 1.1899 1.3083 1.3187 1.38197
200 | 1.2312 1.3281 1.3391 1.39824

iki silindir arasindaki gaz igin serbest yol (ing. mean free path) asagidaki formil ile

hesaplandi:

=z 1) (5.2)

2 3(R; —R?)
o \/ENP

burada N, akigkan molekull sayisidir. Tablo 5.2, iki silindir arasindaki agiklik R, =R, =500

ve i¢ silindir yaricap! R, =5c¢ iken serbest yol, akiskan molekul sayisi, buna karsilik yogunluk,

Knudsen sayisi ve S sinir tabakasi kalinligini vermektedir. Burada S sinir tabakasi kalinhgu,
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3

raporun devaminda anlatilacak olan kinetik teori ile bulunan kalinlk formula ile bulunmustur.
Tablo, S sinir tabakasinin ¢ok ince oldugunu gostermektedir. Serbest yol uzunlugu kadar olan
Knudsen sinir tabakasi kalinligi ve molekuller arasi etkilesimin oldugu van der Waals mesafesi
(2.50) gbz 6nine alindiginda, S sinir tabakasinin Sekil 5.4’de elde edilmis sicaklik sigramasi

bayudkluklerini agiklamasinin zor oldugu sonucuna varilabilir.

o

W
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Kn (a)
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© \ A~ ____,_,./’ o
20 18" : ""-‘___‘_,- a0.8
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Sekil 5.5. Digbukeyin yakininda indirgenmis yogunluk (ing. reduced density)

profilleri. Diigey gri gizgi van der Waals sinir bdlgesini gdstermektedir. (a) p~ = 0.5

(gaz fazi) ve (b) p =0.84 (sivi fazi). Diisey siyah cizgi Knudsen sinir tabakasini

gOstermektedir.

Tablo 5.2. Fiziksel degerler. R, =50 ve van der Waals etki bdlgesi 2.5¢ .

Number Number of Mean free Knudsen Convex layer
density particles path number thickness
(P =N, M) (N,) (4/o) (4/R) (6/o)

0.11 3229 1.9709 0.3942 0.3744
0.40 11150 0.5708 0.1142 0.0235
0.50 14084 0.4519 0.0904 0.0204
0.77 21764 0.2924 0.0585 0.0085
0.84 23586 0.2698 - -
0.93 26227 0.2427 - -
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Sekil 5.6. (a) Boyutsuz digbikey egriligine (xo ) gére boyutsuz sicaklik sicramasi.

Yatay kesik cizgiler, diiz duvarda gergeklesen sicaklik sigramasini gdstermektedir.

(b) Farkh indirgenmis akiskan yodunluklarda, TAC degerinin egrilik ile degisimi.

20
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Sekil 5.7. Farkli indirgenmis akiskan yogunluklarda, Kapitza uzunlugunun egrilik

ile degisimi.

Sekil 5.5, iki silindir arasinda hacim ortalamali sayi yodunluklari (ing. volume average

number densitiy), p/0‘3 , profilleririni géstermektedir. Sonuglar gaz p/a3 =0.5 ve sivi igin

p/a3=0.84 icin elde elde edildi. Duvardan Lennard-Jones etkilesim mesafesi (2.5¢0)

grafiklerde ¢izildi. Duvara dogru buyukligu artan salinimlar, akiskan molekullerinin ylizeyde
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tabakalasmasini gostermektedir. Digblkey yuzeydeki tabakalasma egriligin artmasi ile
azalmaktadir. Sekil 5.6(a), sicaklik sicramasinin digblkey yluzeyde egrilik ile arttigini agikga
gOstermektedir. Ayrica yogunlugun azalmasi ile (Knudsen sayisinin artmasi ile) sicaklik
sicramasi da artmaktadir. Elde edilen sonuglar, kiguk Knudsen sayilarina karsilik geldigi igin
sicakhk sigramasi modelleri ile TAC (thermal accommodation coefficient) degeri tahmin
edilebilir. Sekil 5.6(b) ikinci derece sicaklik sigrama modeli (Dinler, 2014) ile tahmin edilmis
TAC degerlerini gostermektedir. Sonuglar TAC degerinin egriligin etkili bir fonksiyonu
olmadigini gostermektedir. TAC degeri termal dirence asagidaki formal ile iliskilendirilebilir
(Liang vd., 2013):

_ (2—e)
4o kN

R, (5.3)

burada o, TAC degeri, k, Boltzmann sabiti, N = P/Q/ZﬂkaT carpisma miktari (ing. collision

rate); P basing, T sicaklik ve m atomik kitle. Kapitza mesafesi, L, =AT/(8T/8r), ise

molekiler dinamik sonuglari ile buradan hesaplandi. Sekil 5.7 ile verilen sonuglar 1siginda,

Kapitza mesafesinin yine egriligin belirgin bir fonksiyonu olmadi§i sonucuna ulasildi.

5.2 Kinetik Teori ile Digbiikey Duvar-Gaz Arayiiziinde Isi Transferinin incelenmesi

Bu kisimda o6nceki kisimda MD simulasyonlarinda gérilen ylksek sicaklik sigramasi igin
kinetik teori ile bir aciklama getirilecektir. Onceki kisimdaki sonuglar, S sinir tabakasinin
literatlirde 6nerildigi haliyle bulunan sicaklik sigcramasi miktarini agiklayamadigini gosterdi.
Boltzmann denklemi (Bhatnagar-Gross-Krook (BGK)) denklemi, iki silindir arasinda yazilip
gerekli islemler yapilirsa, asagidaki integral denklem takimi elde edilir (Sone ve Yamamoto,
1968; Sone, 2002):

G B =
1 4 |r_r,| r dl"
Zjﬂw(r)\lo[ 2 ]+T(r)[‘]2_\]°]}|r—r'|

E;ﬂ'(r) = I{a_){%pr_ Ri|j_31}f7[35 _§J3 +2J1HM+

2 S 2 > R

, 3 dr’
]—Jo}+r(r)[\]4—2\12 +§J°ﬂ—|r—r’

burada 4 serbest ortalama yol, dS=R;dé; «,, R, ve r-R, vektorleri arasindaki agi. r

!

molekulin konum vektoridir. R;, I =1, 2 yarigap vektérleri, sirasiyla i¢ ve dis silindirler icin.
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T, ve T, ici ve dis silindir ylizey sicakliklari. 7 =(T, —T,)/T, ise silindirler igin boyutsuz sicaklik
farki. Silindirler arasindaki agiklik yeterince genis farz edilmistir, dyle ki Knudsen tabakalari
birbirine dokunmaz. Yizeylerden uzakta, gizgisel integraller ihmal edilebilir. Ve ylzeylerden
uzakta, akigkan bdlgesinde, sureklilik (ing. continuum) denklemleri gegerlidir. Yukaridaki

denklemde J, fonksiyonlari Abramowitz fonksiyonlardir. J fonksiyonlarinin argimani agikg¢a

gosterilmemigtir yukarida, eger bir onceki J fonksiyonun argimani ile ayni ise. n'yinci

n

dereceden Abramowitz fonksiyonu asagidaki gibi tanimhidir:
K n 2 t
3,0=¢ exp(—é —E]dé- (5.5)
0

(5.4) integral denklemlerini analitik cozmek mumkin degildir. Sayisal (6rnegin DSMC,
DVM ya da latis Boltzmann ydntemiyle) ¢cozimleri ise Knudsen ve S sinir tabaka kalinliklari

icin analitik bir iliski veremez. Bu denklemi incelemek igin daha dnce yapilan analizlerin (Sone,

2007) 1s1ginda bu proje kapsaminda ilk defa yiizey lizerinde ¢ yarigaph bir disk tanimlamasi
onerildi. Bu denklemlerdeki her J_ (x) fonksiyonunun (5.4) denklemindeki hacim integraline

katkisi asagidaki gibi yazilabilir:

¢ 2x

. =j jw(r;x',e)Jn(x'//I)dedx’ (5.6)

0 0

burada y, r’nin bir fonksiyonu ve kapall olarak X' =|r—r'| ve @'ya baghdir. (5.6)

denklemindeki integral ¢’ diski tizerinde tanimlidir ve boyutsuz ¢ =¢’/A diskini zeta diski

olarak isimlendirdik. Digblikey ylzeyde (5.6) denklemini asagidaki sekilde pargalayabiliriz:

o 27

f r;x,0)J,(£)dodé + [ [w(rx,0)3,(£)dods. (5.7)
0 0

O'—nu‘\

burada ilk terim zeta diski Gzerindedir ve bu terimin (5.4) integral denklemine katkisi su seklide

yazilir:
I, =224R, () (1) + 7 2°Q, (&) Ay (1) +... 58)

(5.7) denkleminin ilk integrali, ¢ 'nin degisen degerleri igin sayisal integre edilir ve
interpolasyonu yapilirsa P, () ve Q, (&) fonksiyonlari asagidaki gibi elde edilir. Tablo 5.3'de

bulunan bu fonksiyonlar verildi.
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Tablo 5.3. Zeta disk analizi igin hesaplanan P, (¢) ve Q, (<) polinomlari.

P,(¢)=0.26878 +0.109791 £ -0.0166555 ¢ 2+0.000804146 ¢ *
P,(¢£)=0.180719+0.119315{ -0.0176313 ¢ 2+0.000837256 ¢ *
P,(¢)=0.159591+0.148433 { -0.0213737 { 2+0.000998434( *
P,(¢)=0.17063+0.206976 £ -0.0290653 ¢ 2+0.0013362¢ *
P,(¢)=0.211258+0.318157  -0.0436143{ 2+0.00197439¢ 3
Q,(¢)= -0.155404+0.252829 ¢ -0.0182955 2+0.000432665 ¢ °
Q,(¢)=-0.234792+0.311555 { -0.0208308 £ *+0.000461872¢ 3

Q,(¢)=-0.363371+0.428021 ¢ -0.0261185 ¢ 2+0.000532092¢ 3
Q: (<)

Q,(£)=-1.02716+1.05051 ¢ -0.0507637 ¢ ?+0.000770743¢ *

-0.593351+0.64457 ¢ -0.035353 ¢ 2+0.000640494 ¢ 3

(5.8) denklemi P,({) ve Q,(<) polinomlari ile (5.4) denkleminde yerine yazilir ve

dizenlenirse (5.4) denklemi asagidaki forma gelir:

(B - o+ 1 ()Aw+ B, ()T +7,(E)Ar=0

(5.9)
(ﬂs(éz) _1)7+73(§)A7+ﬂ4(§)w+74(§)Aw=O
Bu denklem takimi { — oo igin siirekli ortam denklem sistemine:
CA7T+C,Aw=0
(5.10)

C,At+C,Aw=0

donusur. Burada c’ler sabit katsayidir. Ve bu sistem Az =0 ve Aw =0 esitliklerini gerektir.
Bunlar duvar etkileri ve Knudsen sinir tabakasi tamamiyla ihmal edilmesi ile elde edilen
gozimlerdir. Simdi, ¢ 'ya bagh olarak (5.9) denkleminin (5.10) denklemine ne kadar hizli
donustigunu duz yluzeylere gore kiyaslayabiliriz. Bunun ici asagidaki 6l¢gt fonksiyonlarini

tanimladik:

9(¢)=ya()? +BE)
L(0) = (B -1) + B, (5.11)
() = (B -1) +B,(0)?
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Yukaridaki (5.11) denklemindeki fonksiyonlar denklem (5.9)’'deki surekli ortam
¢6zumunu elde etmek icin kiglk olmahdir. g (4’) diz yluzeye ait fonksiyondur. Sekli 5.8, bu
fonksiyonlarin kigllmesini gdstermektedir. Sekil 5.8 acgikga egrisel yuzeylerin varliginda
yuzeyden kaynaklanan nonlineer etkilerin akigkan bdlgesine daha fazla penetre ettigini
gostermektedir. Ve sonuglar Knudsen tabaksinin digsblukey ylzeyde daha kalin oldugunu

kanitlamaktadir.

0'4‘ LY f2‘

03N,

0.2 S8

0.1 <

0 -

1 2 3 4 5
<)

Sekil 5.8. 9(&), () ve f,(¢) metrikleri. f, ve f,, g'ye gore daha yavas
azalmaktadir. Diz ylzeye kiyasla, surekli ortam (ing. continuum) davranigi

yluzeyden daha uzakta goéralir.

8Kn ~ A
0.8 0.5
(@) b
0.6 04 /
Q <= 03
© 04 ~ /
%) z,om
e 0.2
0.2 SN o1
~—— .
—""’
0
0 05 1 2 3 4 10"2 10'] 100
Rl/ SKn A K

Sekil 5.9. (a) S sinir tabakasinin kalinhginin Knudsen sinir tabakasi kalinligina

oraninin (&5 /8y, ), R, /S, ile degisimi. (b) Boyutsuz S sinir tabakasi kalinliginin
ds /A, boyutsuz egrilik Ax ile degisimi. Sekil 5.9(b)de Knudsen sinir tabakasi

kalinligr &,, = A alindi. Digbikey yiizeyin egriligi x =1/R, .
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Knudsen sinir tabakasinin digsblkey ylzeylerde genigledigi bdylece gosterildi. Simdi S
sinir tabakasinin da Knudsen sinir tabakasi ile genigledigini de goOsterecegiz. S sinir
tabakasinin kalinligi Sekil 5.10’da gdsterildigi gibi tam olarak ilk defa hesaplandi. S sinir
tabakasinin kalinligi, S sinir tabakasinin varligi ile akigskanin etkilendigi kalinliktir. Sekil 5.10,

D,, Knudsen diskini ve ¢,, Knudsen sinir tabakasini géstermektedir. J;, S sinir tabakasini
kalinhgidir. Sekil 5.10'da O,AO, ve O,BO, Uggenleri dik Uggen ve R +65 hipotenistir.

Buradan S sinir tabakasi kalinhgi
5, =405 +R* —R,. (5.12)

olarak bulundu. (5.12) ifadesi, ¢6,,,'ye gore seriye acllirsa

ﬁ_é‘Kn_é‘in_i_ 5l§n O( 7)

= + . 5.13
5., 2R 8R® 16R’° Kn (5.13)

elde edilir. Digblikey ylizeyin egriligi (x =1/R, ) arttikga & /S,, orani biyir. Sekli 5.9, & /5,
'nin R, /S, ile degisimini ve &;/A’nin boyutsuz egrilik Ak ile degisimini gostermektedir.

Sonuglar Knudsen tabakasinin digblkey ylzeyde daha kalin oldugunu ve Knudsen

tabakasinin kalinliginin artmasi ile S sinir tabakasinin kalinliginin da arttigini gdosterdi.

Digblkey yuzeyin egriligi arttikca (R, — 0) S sinir tabakasinin Knudsen tabakasi igindeki

orani da atmaktadir (5, /8,,, —1). Bu durum gériilen yiiksek sicaklik sigramasini agiklayabilir.
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Sekil 5.10. S sinir tabaksinin kalinhgr 65. D,, Knudsen diski, O1 merkezine sahip
ve ylizeye A ve B noktalarinda dokunur. |O,A| L|AQ,| ve |[O,B|L|BO,|. Egrilik

yaricap! R, . Kesikli gizgi R + 6 mesafesini gosterir.
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6. EGRISEL MIKRO KANALLARDA ATALETSEL ODAKLANMA

Mikroakiskan pltaformlar pargacik/hlcre izalosyonu ve ayrisiminda anahtar teknoloji haline
gelmektedir. Ataletsel odaklanma mikro-kanal i¢erisinde hareket eden sivi i¢erisinde bulunan
partikillerin egrisel ylzeyine etki eden hidrodinamik kuvvetlerin etkisi ile kanalin belli
noktalarinda siralanmas ve odaklanmasi olarak tanimlanabilir. Dikdortgen kesit alanli kanallar
mikro-akigkan uygulamalarinda en vyaygin kullanilan ve nispeten guvenilir Ol¢llerde
uretilebilen kanallardir. Mikro kanallarda ataletsel odaklanma (ing. inertial focusing) adi verilen
davranigin dikdortgensel kanallarda ¢ok c¢esitli uygulamalari son yillarda ortaya ¢ikmistir (Di
Carlo, 2009; Karimi vd., 2013; Martel ve Toner, 2013). Ataletsel odaklanma akiskan davranisi
ile ilgili olup sivi igerisindeki parcaciklar, kanal merkezinden kanal duvarina olan mesafenin
2/5’i kadar duvardan uzakta toplanirlar. Bu durum pargaciklarin (mesela hicre veya
proteinlerin) ylzey ile etkilesime girmesini engelleyerek cihazlarin daha dayanikl (ing. robust)
calismasini saglarken diger taraftan cihazin elektrokinetik ya da kamerali 6lcim yapan kismina
parcaciklarin kontrolll aktariimasini saglar.

Egder kanal egrisel ise karsilikh ylzeylerin birbirine gore simetrisi bozulmakta, i¢c ylizey
digbiikey ve karsisindaki ytzey icblkey olmaktadir. Bu ylizey simetrisinin bozulmasi ataletsel
odaklanma ve merkezkag kuvveti ile beraber akigskana ¢ok énemli bir 6zellik kazandirmaktadir.
Bu 6zellik yanal yoénde parcaciklarin boyutlarina gére ayrilmasidir (Amini vd., 2014; Martel ve
Toner, 2014; Zhang vd., 2014). Béylece hiicre ayrisimi mimkin olmakta, drnegin kanser
hicreleri kandaki farkl hicrelerden ayrilabilmektedir. Bu amagla Hou vd. (2013), Seo vd.
(2007a, 2007b), Kuntaegowdanahalli vd. (2009), Bhagat vd. (2008) ve Jimenez vd. (2017)
spiral kanallari incelenmis ve spiralin merkezinden spiralin digsina dogru yoénlenen akista
boncuklarin izole edilebildigini gdstermistir. Di Carlo vd. (2007) ve Zhang vd. (2014) ise
yilankavi kanal seklini incelemis ve diz bir kanala gore kuresel boncuklarin boylarina gore
odaklanma noktalarinin degistigini gostermistir. Spiral kanallar ¢ok c¢esitli uygulamalara konu
olmustur. Hou vd. (2013) timoér hacrelerini, Hou vd. (2015) bakterileri, Warkiani vd. (2016)
maya hucrelerini ve Schaap vd. (2016) algleri, spiral kanallarda ataletsel odaklanma ile %95’
varan verimlilikle solisyon igerisinden izole etmigstir. Warkiani vd. (2015) bu ayrismayi 84 spiral
kanal ile 500ml/dk seviyesinde basarmistir ki alternatif tekniklere goére 10 ile 100 kat hizli
oldugu sdylenebilir. Ataletsel odaklanma herhangi bir dis kuvvet (6rnegin elektrik/manyetik
alan) olmadan gerceklestigi icin daha basit bir dizenek ile yuksek hizda (throughput)
ayrismaya olanak saglamaktadir. Ancak hem spiral hem de yilankavi kanallarda, beraber
yuzen farkli gapli pargaciklarin farkli kanal ¢ikislarina verimli yénlendirilebilecegi 6ngérulse bile

gosterilememigtir. Bu konu aktif galisma konusudur. Odaklanma, kanal kesitinin en-boy
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oraninin ve egriliginin degisimine gok hassas bagl olmakla birlikte akis hizi (Reynolds sayisi)
ve pargacik boyutundaki degisim de odaklanma Gzerine ciddi etkiler olusturabilmektedir. Bu
¢ok parametreli hassas prosesin anlasilmasi i¢in bu projede kiresel parcacigin Uzerine
yuzerken etki eden net kuvvetler hesaplanmis ve kanal kesitinin en-boy oranin ve kanal
egriliginin, parcacik ¢apinin ve akis hizinin odaklanma ve odaklanma noktalarinin konumuna
etkisi arastinlmigtir. Bildigimiz kadariyla bu ¢apta benzer bir ¢galisma daha énce yapilmamistir.

Egrisel U¢ boyutlu kanallarda merkezkag¢ kuvvetinden dolayr ana akisa dik yanal
dizlemde iki simetrik girdap olusur. Bu akisa Dean akisi ve olusan girdaplara Dean girdaplari
denir. Yanal dizlemde ayrismanin mekanizmasinin anlasilmasi igin Dean akisinin ¢ézim
¢ok dnemlidir. Bu kisimda éncelikle Dean akigi sonlu elemanlar (Comsol multiphysics Inc. ver.
4.4) yazihmi ile modellenip ¢dzumler elde edilmigtir. Ancak daha iyi bir analiz igin analitik
¢6zlmlerin dnemi ortada olup hem pargacik ayrisma mekanizmasinin anlasiimasi hem de
kanal dizayn parametrelerini bulmak i¢in formullerin ortaya konabilmesi kritiktir (Di Carlo, 2009;
Martel ve Toner, 2013). Bu yonde, Dean akisi i¢cin daha dnce bulunmus analitik ¢ézimler
(Norouzi ve Biglari, 2013) tekrar edildi ve veriimemis 6zel ¢ézlimler bulundu. Daha sonra
pargacik iceren egrisel kanallarda ataletsel odaklanma ayrintili incelendi. Pargacik igeren
akisin similasyonu zordur ve geometrinin blyukligu ve problemin zamana bagliligi géz énine
alininca ¢d6zim ¢ok uzun surer. Bunun yerine istenen geometride, pargacik akis igerisinde
tasinirken ki kosullar olusturulup parcacik etrafindaki kuvvetler simile edildi. Sonuglar deney
sonuglari ile uyustu. Bu kapsamda bir calisma ilk olma 6zelligine de sahiptir. Elde edilen
sonuglarin bir kismi ASME 14th International Conference on Nanochannels, Microchannels,
and Minichannels konfreransinda sunuldu (Setayesh Hagh ve Dinler, 2016). Yazimi devam

eden diger sonuglar ise bu raporda paylasildi.

6.1. Dean Akisi ve Dean Akisinin Sonlu Elemanlar Yontemi ile Sayisal Coziimii

Dean akisli, egrisel U¢ boyutlu kanallarda olusan bir akistir. Dean akisi, Dean sayisinin

blyumesi ile etkisini gdsterir. Dean sayisi, De, boyutsuz bir sayidir:

v (2R

ve seklinde tanimlanir. Burada U akigkanin hizi, d kanal boyu, Dy hidrolik ¢ap, R kanalin egrilik
yarigapl, v kinematik viskozitedir.
Hidrolik ¢ap:

_2hw
h+w

h

formdla ile hesaplanir. Burada w kanal genisligi ve h ise kanalin yiksekligidir.
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ikincil akis olarak da bilinen Dean akigi, kanaldaki akiskana etki etki eden merkezkag
kuvvetinden kaynaklanmaktadir. Merkezkac¢ kuvvetinin etkisiyle akiskan egrilik merkezinden
disa dogru hareket eder. Bu hareket sonucunda kanal igerisinde simetrik iki girdap olusur. Sekil
6.1 Comsol programi ile gizilmis geometride ¢ézlimis yanal dizlemde olusan ikincil akigi
gOstermektedir. Kanal yuksekligi ve genigligi 50 mikron, kanal egrilik yarigapi 75 mikron
secilmigtir.

Dean sayisi, Reynolds sayisina ve kanalin geometrik boyutlarina baghdir. Diz
kanallarda Dean akisi olusmaz. Reynolds sayisinin ve egriligin artmasi ile Dean sayisi artar.
Viskozite artikga Dean sayisi azalir. Dean akisinda akiskan Gzerine etki eden merkezkag
kuvveti kanal igerisinde hiz farkliigi olusturmaktadir. Bdylece akis yodnline dik ve yanal
dizlemde ikincil bir akis meydana gelir. Sekil 6.2 olusan hiz vektorlerini ve simetrik girdaplar

gOstermektedir.

90° (Orta) Kesit

Sekil 6.1. Dean akisina ait kesitte hiz alani. Mavi ve kirmizi renkler, zit yonlerdeki
yanal hizlarn gostermektedir. Mavi renk, hiz vektoérinin merkezkag kuvveti
yonuinde oldugunu; kirmizi renk ise hiz vektdrinin dénme merkezine dogru

oldugunu gostermektedir.
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Sekil 6.2. Comsol programi ile ¢dzilmis Dean akisina ait yanal hiz vektor alani.
Simetrik iki girdap acgik¢a gézikmektedir. Dean akigi ile ilgili bazi bilgi ve Sekil
6.2 tarafimizdan ilgili vikipedi (http://tr.wikipedia.org/wiki/Dean_akisi) sayfasinda

paylasiimigtir.

6.2. Dean Akisinin Asimptotik Yontem ile Analitik C6ziimii

Bu kisimda Dean akisl icin Yanase vd. (2005) ve Norouzi ve Biglari (2013) ¢alismalari takip
edilerek ve 6zel ¢6zim bulunarak analitik ¢ozim elde edildi. Asagida g boyuttaki denklemler
asimptotik yontem ile ¢6zilmis ve elde edilen ¢ézim Comsol ¢ézimda ile karsilastiriimistir.

Ana akis yéninde momentum denklemi ve stream fonksiyon denklemi sirasiyla asagidaki gibi

yazilabilir (Yanase vd., 2005; Norouzi ve Biglari, 2013):

ReB M+§5_WW =4B+BZV2W—52W+B5@, (6.1)
L Lakxy) Boy X
B*(o(Voy.y) ), 20B° ow (30w oy 20y dy 1oy &y ) 35" dy oy
L oY) L ox Lox* oy Loy oy Loxaxdy) L oy ox 62)
1( ., , 0 35% oy '
= = | BV —20B2 2V iy +6B| 36 Ly - 22 IV
Re[ i x ¥ ( x’ B ox
burada
v 0 10  ofg)_ofdg of og
2o 2oy a(xy) oxoy oy ox
dir.

Boyutsuz degisken ve parametreler ise sdyle tanimlanmistir:
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- - (6.3)
u= , V= , W= , W= , B=1+06x

burada s egrilik orani, R egrilik yaricapi, L aspect ratio, B kesit alanda her noktanin egriligi, u
ve v yanal hiz vektorleri, w ana akig yonundeki hiz vektoru,  stream fonksiyonudur. Asagidaki

Sekil 6.3 akisa ait geometriyi ve parametrelerini géstermektedir

=>
v
=

A ~1
<
<

Sekil 6.3. Analitik ¢cdziimde akis geometrisine gore degisken ve parametreler.

Referans hiz w,, :(136—‘12 olarak tanimhdir, burada G basing gradyaninin mutlak degeri ve
7

d3
y2a%

« dinamik viskozitedir. Reynolds sayisi Re:lc; ; burada v kinematik viskozitedir. Dean

sayisl De=Res*? olarak tanimlanmigtir.

Yanal hizlar, sirasiyla x ve y yonlerinde stream fonksiyonu cinsinden:
1
U=———Vvev=——— (6.4)
B B

seklinde tanimlidir.

Sinir kosullari ise
o’y
ay2

. 0 .
X:J_rli(;inW:y/:%—l//:O, yzllc,‘an:x//:EV/:O ve y=0ic¢in = =0 (6.5)
X

dir.
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Analitik c6zum, egrilik oraninin (s ) pertirbasyon parametresi olarak kullaniimasi ile elde

edilecektir. Buna gbére w ve  hizlari igin asagidaki seriler kullanilabilir:
W= W, (X y)5" ve =Dy, (X y)5" (6.6)
n=0 n=1

Bu seriler yukaridaki (6.1) ve (6.2) denklemlerinde yerlerine konur ve terimler mertebelerine
gére gruplanir. Sifirinci mertebeden (s°) baslayarak adim adim Ust mertebelere dogru
cbzumler elde edilir. Sifirinci mertebeden ¢6zim duz kanal (egrilik icermeyen) ¢cézumdar.

Sifirnci mertebeden ¢6zim (s°) icin (6.6) serileri (6.1) icine konarak terimler
dizenlenirse elde edilen lineer kismi turevli denklem degiskenlerine ayirma yontemi ile
cOzulebilir. Elde edilen w, ¢ézimu (Norouzi ve Biglari, 2013):

» 20 1y(n+D)/2
W (%, Y)= D baL ( 1)3 1- cosh 4, cosh A4, Ly (6.7)
n=135,... (n7) cosh A,

burada dzdegerler 4 :%, n=135,... dir.

Birinci mertebeden ¢6ziim (') icin (6.6) ifadeleri (6.2) igine konarak elde edilen terimler
dizenlenirse asagidaki kismi tlrevli denklem

Oy, 13, i 2 'y, :Regw W,

il £ -0 6.8
6X4 + L4 6y4 L2 ay28X2 L 0 8y ( )

elde edilir. Bu denklemdeki sag taraf s°-mertebe z-yonindeki (ana akig yonu) w, hizi ve onun
tiirevini icerir. CosnLZy ve sin% iceren terimlerin carpimindan olusan bu sag taraf, dikkat

edilirse sadece m ve nin tek degerlerinden olusur. Bu durumda trigonometrik 6zelliklerden
faydalanilarak butin sag taraftaki yli terimler sinds fonksiyonlari tipinden yazilabilir. Bu
durumdan faydalanilarak (6.8) denklemi icin asagidaki formda bir ¢ézim 6nerilebilir:
(X y)= D, g(x)sin(mzy) (6.9)
m=1,23,...
(6.9) serisi (m birer birer artmakta) yukaridaki (6.8) kismi tlirevli denklemde yerine yazilirsa

(6.8) denklemi asagidaki dérdincli dereceden adi turevli bir denkleme dénlsur:
mz ) mz ' 2
0 -2 | 2+ ] g =ReZ R0 610)
L L L
burada F,(x), w, ayO carpiminda sin(mzy) li terimin éntindeki terimlerdir.
Homojen ¢6ziim (6.10) denklemi igin asagdidaki gibi bulunabilir:

g =C cosh( LX)JFC smh( ij+C xcosh( LXJ+C xsmh(mij (6.11)

Dolayisiyla (6.8) denkleminin homojen ¢6zumu (6.9)'dan
36



l/llH (x,y)= Z

A (X)sin(mzy) (6.12)
m=1,2,3,...
seklinde bulunmus olur.

Ozel Coziim bulunmasi en fazla hesap gerektiren kisim olup buraya kadar esas alinan

calismada (Norouzi ve Biglari, 2013) veriimemistir. Ozel ¢bziim olmadan akis davranigini

gbérmek mimkiin degildir. Aranan ¢ézim (homojen+dzel ¢6zUm), v,(xy), $Oyle bulunabilir:

l. wg% carpimi, w, ¢d6zumu (6.7)nin N terimi alinarak hesaplanir. Trigonometrik

Ozdegslikler ile sin(mzy), (m=12,3,...) cinsinden wg% carpimi dizenlenir.

II.  Her sin(mzy) igin bir F,(x) bulunur. Boylece m=12,3....M i¢in denklem (6.10) formunda
M tane adi tlirevli denklem elde edilir.

. Bu M tane tirevli denklem birbirinden bagimiz olarak x=+1igin ¢:%f:o sinir kosullar

ile ayri ayri ¢ozuldr.
M

IV.  Boylece y,(x,y)= > ¢.(xsin(mzy) ile birinci mertebeden w,(xy) stream fonksiyonu

m=1,2,3,...

bulunur.

V. Dahasonra u=12% vev-—1% jle yanal hizlar bulunur.
B oy B ox

Asagidaki Sekil 6.4, analitik coziim ile Comsol ¢dziimiinii gdstermektedir. iki ¢dziim

birbiriyle uyumlu olup ayni sekilde yanal diizlemde Dean girdaplarini gostermektedir.
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Sekil 6.4. Dean girdaplari. En-boy orani (aspect ratio) 1 (L=1) alindi. (a) Sonlu
elemanlar (Comsol Inc.) ile sayisal ¢ézim. (b) Analitik ¢6zim. Analitik ¢g6zuimde

N=5 (n=1357,9) ve M=8 alindl.
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6.3. Egrisel Kanallarda Pargacik Ayrigimi

Egrisel mikro kanallarda akis, yanal dizlem Uzerinde parcaciklari boyutlarina goére farkh
noktalara odaklama 6zelligine sahiptir. Bu odaklanma ataletsel odaklanmanin ézel bir halidir.
DUz kanallarda, akis icindeki parcaciklar boyutlarindan bagimsiz olarak belli noktalarda
odaklandidi halde, egrisel kanallarda merkez-ka¢ kuvvetinin varhigi ve egrisel yizeylerde
olusan kuvvetlerin etkisi ile pargaciklarin boyutlarina gore farkli g¢ikislara yonlendiriimesi
miamkindir. Bu sebeple egrisel geometriler; spiral (Seo vd., 2007a, 2007b;
Kuntaegowdanahalli vd., 2009; Kemna vd., 2012; Bhagat vd., 2008; Wu vd., 2012; Yoon vd.,
2009; Gossett ve Carlo, 2009; Oozeki vd., 2009) ve yilankavi (ing. serpentine) (Di Carlo vd.,
2007, 2008; Gossett ve Carlo, 2009; Oakey vd., 2010; Zhang vd., 2014) kanal dnemli calisma
konusudur. Yuksek hizda (high throughput) hicre ayrigimi icin dnemli uygulamalar da
geligtirilmistir (Hou vd., 2013; Wu vd., 2012; Lee vd., 2011b; Johnston vd., 2014). Ancak
ayrismanin mekanizmasi oldukca karigik olup pargaciga etki eden kuvvetler geometrinin
degisimine oldukc¢a hassastir. Bu kisimda kapsaminda, egriligin akis icerisinde tasinan kiresel
parcaciga etkisi incelendi. Asagida verilen her grafik (6.10-6.27) 100’Un Gzerinde similasyon
ile elde edilmistir.

Egrisel kanallarda yanal dizlem Uzerinde simetrik iki Dean girdabi olusur. Sekil 6.5(a)

bu girdaplari géstermektedir. Maviden kirmiz renge dogru akis hizi artmaktadir. Sekil 6.5(b)

ise ana akis yéniinde pargacigin etrafindaki hiz dagiimini géstermektedir. §=D,/2r kanal

egriligidir; r kanal egrilik yarigapi ve D, hidrolik gcaptir.

6 =0.0034

Inner
Sekil 6.5. Kare kesit alanli egrisel Sekil 6.6. Ana akis yonundeki pargacik
kanalda olusan iki girdap. Maviden etrafindaki akis profili. Kanal egriligi
kirmizi renge dogru ana yondeki hiz 6=0.0034.

blyukligl artmaktadir. Parcacia etki
eden Dean girdaplarindan dolayi olusan
itme (ing. drag) kuvveti gérilmektedir.
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Sekil 6.7, ele alinan spiral geometriyi gostermektedir. Spiral kanalin kesit alaninin en-

boy orani (aspect ratio) degismektedir. Ancak kanal genigligi sabit 100um’dir. Akis giriste
900 pl/min’dir. Sekil 6.7(b) kullanilan farkli en-boy oranlarini gdstermektedir. Bu oranlara

karsilik gelen Reynolds sayilari ise sirasiyla 225, 300 ve 360’dir.

a)
b)
100 m
50,um$ 25 um @l:l
<> <> <>
100 zm 100 zm 100 zzm

Sekil 6.7. (a) Simulasyonda bir kismi kullanilan spiral kanal. (b) Kullanilan farkl

en-boy oranlari.

Atalet odaklanmasi ve pargacik ayrisim mekanizmasinin anlasiimasi igin parcacik tzerine etki
eden kuvvetler simule edildi. Par¢acida etki eden tum kuvvetler pargacik yuzeyindeki akiskan
hiz vektorlerinin buyukltklerinin bir fonksiyonudur. Simulasyon icin sonlu elemanlar yontemi
(Comsol Inc.) kullanildi. Pargacik iceren bir akigi ve akiskan ile parcacigin hareket halindeki
etkilesimini simile etmek oldukga zordur. Onun yerine, sadece parcacigin lzerine etki eden
kuvvetler benzer akis kosullar olusturularak simiile edildi. U¢ boyuttaki geometride yapilan
simulasyonlarin eldeki deney sonuglari ile tutarli oldugu gésterildi. Farkh boyuttaki pargaciklar
icin farkli en-boy ve kanal egrilik degerlerinde yapilan simulasyonlar, egriligin ataletsel
odaklanmayi iyilestirdigini diger yandan en-boy oraninin ise ayirigimi iyilestirdigini gosterdi.
Sayisal ¢dzumlerde serbest dortylzli (ing. free tetrahedral) elemanlar kullanildi ve
parcacik etrafinda sik sinir adi olusturularak pargacik etrafindaki kuvvetler hassas yakalandi.
Simulasyonlarin dogrulugunu test etmek igin farkh ag sikliklari ile ¢gézimun degisimi de izlendi.
Ag 6zellikleri Tablo 6.1°de verilmigtir. Yapilan karsilastirma sonucunda tum simulasyonlarda

fine ag yapisi kullanildi.
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Particle

Sekil 6.8(a). Kanal modellemesi.

Sekil 6.8(b). Coézim icin parcacik

etrafinda ag yapisi.

Tablo 6.1. Ag boyutu ve agdan bagimsizlik testi.

Mesh Type Coarse Normal Fine Finer
Number of Element | 318833 400181 631644 1848294
Degree of Freedom | 241134 281976 398454 1092429

Sekil 6.9, hesaplanan odaklanma bandi ile deneysel sonuglari (Martel ve Toner, 2013)
Reynolds sayisi 300 ve §=0.01 karsilastirmaktadir. Odaklanma bandinin merkezinde 5um
kadar bir fark gortlmustir. Bunun donme acisindaki farktan ve deney sonuclarinin ortalama
egrilikte verilmesinden kaynaklandigi yorumlandi. Sekil 6.9(b) ise kanala tepeden bakis ile
gorulen odaklanmalari gostermektedir. Simulasyon tek bir odaklanma bandinin varligini,
odaklanma bant genigligini ve i¢c duvara yakin odaklanmanin yerini basarili gekilde

Ongormektedir.
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Sekil 6.9. Simulasyon ve deney (Martel ve Toner, 2013) sonuglarinin kiyaslanmasi.
Parcacik capi 9.9um. Kanal Reynolds sayisi 300. Mavi pargacik simulasyon
sonucunu ve kirmizi pargacik deneyde gortilen pargacigi gostermektedir. Pargacik
capl ve kanal boyutu ile gergek oranlidir. (0,0) noktasi kanalin merkezini

gOstermektedir. Kanal genisligi 100um’dir. y/h=-1 i¢ duvar ve y/h=1 dis duvari

gOstermektedir. (b) Tepeden gorilecek parcacik trenleri.

Odaklanma, pargacik Uzerine etki eden net hidrodinamik kuvvetin sifir oldugu ve torkun
(dénme) sifir oldugu yerde olur. Simulasyonda pargacik, yanal diizlem Gzerinde radyal eksen
Uzerinde (kanal merkezinde) i¢ duvardan dis duvara dogru farkli noktalara yerlestirildi ve her
nokta icin ayri hesaplama yapildi. Simulasyonlarda éncelikle ana akis yoniinde parcacigin hizi
bulundu. Bunun igin pargacigin degisen hizlarinda bir seri simulasyonlar calistiridi.
interpolasyon yontemi ile parcacigin hangi hizinda drag kuvvetin nerede sifir oldugu
hesaplandi. Parcacik akis iginde bu hizda tasinmaktadir. Pargacigin bu hizinda tekrar
simulasyon calistinlarak kuvvetler hesaplandi. Parcacigin kanal kesitindeki degisen
pozisyonlari i¢in yukaridaki iki adim tekrar edildi. Daha 6nce duz kanalda yapilan benzer
simulasyonlar (Di Carlo vd., 2009; Martel ve Toner, 2012), pargcacigin hizinin farkl
pozisyonlarda degismedigi varsayimi ile yapilmisti. Bu varsayimin dogru olmadigi goraldu. Bu

calismada degisen hizlar ile parcaciga etki eden yanal dizlemdeki net kuvvet hesaplandi.
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Sekil 6.10. (a) Pargcaciga etki eden net (resultant) kuvvet. Pargacik ¢api 4um, en-
boy orani 1 ve kanal egriligi 6§=0.0034. y/h=-1 ve y/h=1 sirasiyla i¢ ve dis

duvardir. (b) Tepeden gorilen odaklanma bandi ve pargacik dagilimi.

Parcacigin etrafinda olusan asimetrik hiz profili sebebiyle pargcacik kendi etrafinda
doéner. 10um ¢apl pargacigin, diz kanalda ve Reynolds sayisi 20 iken, odaklanma noktasinda
1000 s frekansta dondigu rapor edilmistir (Di Carlo vd., 2009). Similasyon sonuglarimiz
dénme frekansinin duvarlara yakin parcaciklarda daha yuksek oldugunu gosterdi. Diger
yandan sonuglarimiz dénmenin odaklanma noktasini cok az miktarda duvara kaydirdigini da

gOsterdi. Bu kayma kulglk oldugundan dénme, odaklanma noktalarinin ve odaklanma bant
genigliginin bulunmasinda dikkate alinmadi.

(@)

1.0 (b) Top view
Focusing Band
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Sekil 6.11. (a) Pargacik ¢api 4um, en-boy orani 1 ve egriligin 6=0.01 oldugu

durumda pargaciga etki eden net kuvvet. (b) Kanalda parcacik dagilimi.
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Odaklanma mekanizmasinin anlasiimasi i¢in esik kuvvet tanimlandi. Analizlerimiz
parcacik Uzerine etki eden net kuvvetin kararli odaklanma icin yetersiz oldugunu gosterdi.
Parcacik-pargacik arasi etkilesimlerin ve pargcacigin Brownian hareketinin, parcacigi
odaklanma noktasindan ¢ikarmamasi icin pargacigin yeterince buyuk iki ters yonlu kuvvet ile
(biri duvar tarafindan digeri merkezden) sikistiriimasi gerektigi gérulda. Simalasyon sonuglari
ve deneysel sonuglar 1siginda bu esik kuvvetin parcacik ¢apina bagl oldugu ve bizim
hesaplamali deneylerimiz i¢in 4um, 10um ve 15um g¢aph parcaciklar igcin sirasiyla esik
kuvvetlerin 0.2 nN, 0.5 nN ve 0.75 nN oldugu éngérildid. Odaklanmayi gdsteren net kuvvet
sekillerinde, esik kuvvet Fr ve kesikli ¢izgi ile gosterildi. [-Fr, Fr] bandinin icinde negatif egim
ile net kuvvetin sifir oldugu durumlarda odaklanma olur. ince bir odaklanma bandi (iyi bir
odaklanma) olmasi igin net kuvvet egrisinin [-Fr, Fr] araligindan mutlak degerce buyuk negatif
bir egim ile gegmesi gereklidir.

Diger yandan sekillerde net kuvvetin isareti énemlidir. Sekillerde pozitif kuvvet soldan
saga dogru etki eden kuvveti gosterirken negatif kuvvet sagdan sola etki eden kuvveti
gOstermektedir. Duvara yakin noktalarda duvardan etki eden belirgin bir kaldirma kuvveti
oldugundan sekiller her zaman pozitiften baslayip negatifte bitmektedir. Diz kanalda ug¢
noktalardaki ters yonll kuvvetlerin ayni olmasi ve bir simetri gézlenirken egrisel kanalda bu

simetrinin olmadigi géruldu.
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Sekil 6.12. Pargacik ¢api 10um, en-boy orani 1 ve egriligin & =0.0034 oldugu

durumda pargaciga etki eden net kuvvet ve kanalda pargacik odaklanmasi.

Sekil 6.10, 4um gapl pargaciga etki eden net kuvveti gostermektedir. Kesit alanin en boy

orani 1 ve kanal egriligi ise &=0.0034'dur. Pargaciga etki eden net kuvvet cogunlukla egik
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kuvvetten kiclik oldugu goruldi. Bu durumda pargaciklar mavi ile gdsterilen biri dar biri genis
iki bantta taginir. iki mavi bant arasinda pargaciga i¢ duvardan merkeze dogru esik kuvvetten
daha buyik bir kuvvet etki ettiginden bu beyaz boélgedeki pargaciklar genis mavi banda dogu
itilir. Bu durumda iki mavi bant arasinda daha az pargacik konsantrasyonuna sahip bir bdlge
olusur. Sekil 6.11, ayni pargaciga en boy orani 1 ve kanal egriligi & =0.01 oldugu durumda etki

eden net kuvveti géstermektedir. Oncelikle duvardan gelen kaldirma kuvvetinin blyGdigu
goriilmektedir. Pargaciklar mavi renk ile gésterilen odaklanma bandina y/h=-0.7 nokrasinda

girerler. Diger yandan, dis duvara yakin bdlgede, net kuvvet grafigi esik kuvvet araligini pozitif
edim ile kesmektedir. Bu durumda mavi renkli oklar ile gosterilen kuvvetler, bu bdlgedeki
parcaciklar supirir ve nispeten pargaciklarin az bulundugu, grafikte sar renk ile gdsterilen
bir bolge olusturur. Dis duvara yakin 2um genisliginde ince mavi bir bant Gzerinde de
parcaciklar odaklanmaktadir. Burada sunu hatirlatmak gerekir ki odaklanma bantlar

parcacigin merkezinin durabilecegi noktalari vermektedir.
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Sekil 6.13. Pargacik ¢api 10um, en-boy orani 1 ve egriligin §=0.01 oldugu

durumda parcaciga etki eden net kuvvet ve kanalda pargacik odaklanmasi.

Sekil 6.12, 10um ¢aph pargaciga etki eden net kuvveti gostermektedir. Kesit alanin en

boy orani 1 ve kanal egriligi & =0.0034 olarak segildi. Genis odaklanma bandinin y/h=-0.6
ile y/h=0.2 arasinda oldugu gérilmektedir. Sekil 6.13, ayni pargacigin, kanal kesit alaninin

en boy orani 1 iken egrilik 0.01 oldugundaki durumu géstermektedir. Pargacik y/h=-0.6

civarinda mavi bantta odaklanmaktadir. Bant genisligi yaklagik 15um’dir. Ayrica sonuglar, 4um
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caph parcaciga goére, duvardan gelen kaldirma kuvvetlerinin buydkligunin arttigini
gOstermektedir.

Sekil 6.14, kesit alanin en boy orani 1 ve kanal egriligi 6 =0.0034 iken 15um ¢aph
parcaciga etki eden net kuvveti gostermektedir. Duvara yakin kisimlardaki blyuk kaldirma
kuvvetlerin pargacigi merkeze ittigi goérulda. Esik kuvvet 15um c¢apli pargacik igin 0.75nN
olarak alindi. Odaklanma bandi y/h=-05 civarindan baslaylp y/h=0.2’ye kadar
uzamaktadir. Esik deger kuvveti ile sinirlanan gémaliu kicik resme bakildiginda esas
odaklanma bandi ve ona bitisik parcaciklarin daha az konsantrasyonda bulundugu bant
goOriulmektedir. Tepeden gérus diyagrami ise bu iki bandi beraber gostermektedir. Sekil 6.15,
15um c¢aph pargacik icin egrilik 0.01’e cikarildiginda pargcaciga etki eden net kuvveti
gostermektedir. Odaklanma bandinin daraldigi ve merkeze yakin bir noktada (y/h=-0.02)
odaklanma gorulmektedir. Birbirine zit ve buyuklukleri esik kuvvetten blyuk iki kuvvet
parcacigi sikistirmakta bdylece net kuvveti gosteren egri keskin bir egimle esik deger araligini

kesmektedir. Bu durum, dar bir odaklanma bandina ve nispeten kaliteli bir odaklanmaya sebep

olmaktadir.
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Sekil 6.14. Parcacik ¢capi 15um, en-boy orani 1 ve egriligin 6 =0.0034 oldugu

durumda pargacida etki eden net kuvvet ve kanalda parcacik odaklanmasi.

Sekil 6.16, 4um ¢apli pargaciga en-boy orani 2 ve kanal egriligi 0.0034 iken etki eden
net kuvveti géstermektedir. Odaklanma bandi y/h=-0.75 basladi. Dengeleyen yeterince

gUglld bir kuvvet olana kadar bant genisler ve sekilde goruldigu gibi kanalin yarisini kaplayan
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genis bir odaklanma bandi ortaya c¢ikar. Sekil 6.17, edrilik 0.01°e c¢iktigindaki durumu
gOstermektedir. Géruldugu Gzere duvara yakin iki dar odaklanma bandi olusmaktadir.

Sekil 6.18 ise kesit en-boy orani 2 ve egrilik 0.0034 iken 10um ¢apli parcaciga etki eden
net kuvveti gosterir. Genis odaklanma bandi y/h=-0.6 ile y/h=0.2 arasinda olustugu
g6rildi. Odaklanma bant genisligi yaklasik 40um olarak hesaplandi. Sekil 6.19, egriligin 0.01’e
ciktigr durumu géstermektedir. Bu duruma y/h=-0.68 noktasinda kaliteli bir odaklanma
olusmaktadir.

Sekil 6.20’de, en-boy orani 2, egrilik 0.0034'tir ve 15um ¢aplh parcacigin odaklanmasini

gOstermektedir. Pargaciga etki eden kuvvetlerin blyUkligl 4pm ve 10um ¢apl parcaciklara
etki eden kuvvetlere gére daha biyik oldugu gérildi. Parcaciklar y/h=-0.3 ile y/h=0
arasinda 15um genisliginde bantta odaklanmaktadir. Egriligin 0.01’e ¢ikmasi ile pargaciklar

y/h=-0.5 civarinda daha dar (~10um) bantta odaklandigi Sekil 6.21°de gériildi. Sekil 6.22'de
en-boy orani 4’e giktiginda 4um ¢apli pargacik y/h=-0.6 civarinda genis bir bantta (yaklagik

25um) odaklanmaktadir. Sekil 6.23'de egrilik 0.01’e giktiginda ise y/h=-0.75 civarina dar bir

bantta odaklanma olugsmaktadir.
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Sekil 6.15. Pargacik g¢api 15um, en-boy orani 1 ve egriligin §=0.01 oldugu

durumda pargacida etki eden net kuvvet ve kanalda parcacik odaklanmasi.
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Sekil 6.16. Parcacik ¢api 4um, en-boy orani 2 ve egriligin 6=0.0034 oldugu

durumda pargaciga etki eden net kuvvet ve odaklanma.
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Sekil 6.17. Pargacik gapi 4um, en-boy orani 2 ve egriligin 5§ =0.01 oldugu durumda

parcaciga etki eden net kuvvet ve odaklanma.
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Sekil 6.18. Pargacik ¢api 10um, en-boy orani 2 ve egriligin & =0.0034 oldugu

durumda parcgaciga etki eden net kuvvet ve odaklanma.
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Sekil 6.19. Pargacik ¢api 10um, en-boy orani 2 ve egriligin §=0.01 oldugu

durumda pargaciga etki eden net kuvvet ve odaklanma.

Sekil 6.24, en-boy orani 4 iken 10um c¢apli pargaciga kanal egriligi & =0.0034
durumunda etki eden net kuvvetin blyUklGgini ve yoniini géstermektedir. y/h=-0.1 ile

y/h=0.2 arasinda biri yogun digeri az yogun iki bantta parcaciklarin toplanacagdi gérildi.

Ustten gériiniis diyagrami ¢izildi. iki bant ve aralarindaki ayrisimin sebebi, pargaciga etki eden

net kuvvetin esik kuvvetten yeterince buyilk olmamasi ve bu noktalarda parcaciklari
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stptrmemesidir. y/h=0.1 civarinda kuvvet tekrar esik degerin tizerinde gikar ve pargaciklari
dis duvara dogru koyu mavi ile gésterilen banda ittirir. Diger yandan Sekil 6.25, ylksek egrilik
durumunda, daha dar ve i¢ duvara yakin y/h=-0.6 ile y/h=-0.2 arasinda bir odaklanma
gOsterdi.

Sekil 6.26 ve Sekil 6.27 15um ¢apli par¢aciga en-boy orani 4 iken disuk ve ylksek egrilik
degerlerinde etki net kuvveti géstermektedir. ic ve dis duvarlardan gelen kuvvetlerin 200nN
civarina yukseldigi ve kiiglk pargacik grafiklerine kiyasla bu degerin buytk oldugu goéruldu. Bu
durum parcaciklari merkeze dogru itmektedir. Etki eden net kuvvet esik deger bandini merkeze
yaklastirmakta, parcaciklar odaklanma batina merkeze ¢ok yakin bir yerde girmekte ve ters
yonlU iki blylk kuvvet tarafindan pargaciklar bu odaklanma noktasinda sikismaktadir. Bu
durumda dar bir odaklanma bandi olusmaktadir. Hem dusuk hem yuksek egrilik durumlarinda

bu kanal sartlarinda kaliteli dar odaklanma olustugu goéruldu.

100
+F;
0
z 501 \ /\
S /
© /
o e
5 R -0.4 -0.2 0.0 0.2 0.41'
L i
= 04
s
=
3
o
-50 \.
-100 . T . T . . .
-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0
y/h

Sekil 6.20. Pargacik capr 15um, en-boy orani 2 ve egriligin 6 =0.0034 oldugu

durumda parcaciga etki eden net kuvvet ve odaklanma.
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Sekil 6.21. Pargcacik ¢api 15um, en-boy orani 2 ve egriligin 6 =0.01 oldugu

durumda parcgacida etki eden net kuvvet ve odaklanma.
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Sekil 6.22. Parcacik ¢api 4um, en-boy orani 4 ve egriligin &=0.0034 oldugu

durumda parcaciga etki eden net kuvvet ve odaklanma.
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Sekil 6.23. Pargacik gapi 4um, en-boy orani 4 ve egriligin 5§ =0.01 oldugu durumda

parcaciga etki eden net kuvvet ve odaklanma.
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Sekil 6.24. Pargacik ¢api 10um, en-boy orani 4 ve egriligin & =0.0034 oldugu

durumda parcaciga etki eden net kuvvet ve odaklanma.
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Sekil 6.25. Pargacik ¢api 10um, en-boy orani 4 ve egriligin §=0.01 oldugu

durumda parc¢aciga etki eden net kuvvet ve odaklanma.
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Sekil 6.26. Pargacik ¢api 15um, en-boy orani 4 ve egriligin & =0.0034 oldugu

durumda parcgaciga etki eden net kuvvet ve odaklanma.
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Sekil 6.27. Pargacik ¢api 15um, en-boy orani 4 ve egriligin §=0.01 oldugu

durumda pargaciga etki eden net kuvvet ve odaklanma.

Tablo 6.2, dusuk &6=0.0034 ve yuksek &6=0.01 egrilik durumlarinda farkh g¢aph
parcaciklarin  odaklanmasini ve beraber tasindiklarinda muhtemel ayrilmalarini
gOstermektedir. Diger yandan Tablo 6.3 ise odaklanma kalitesini gostermektedir. Yesil, sari ve
mavi renkler sirasiyla yuksek kaliteli (dar bantta) odaklanmadan dusik kaliteli (genis bantta)
odaklanmay gosterir. Odaklanma bant genisligi par¢acigin ¢apindan kigukse yesil, 1 ile 1.5
¢cap arasinda ise sari ve eger 1.5 captan buyikse mavi renk ile gdsterildi. Renklendiriimemis

kutular belirgin odaklanmanin olmadigi durumlar géstermektedir. iki deger arasindaki “+”
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isareti iki odaklanma bandini ve bu bantlarin genisligini ayri ayrn géstermek icin kullanildi.

Reynods sayisi en-boy orani 1, 2, ve 4 igin sirasiyla 225, 300 ve 360’dir. Dean sayisl,
De=Re+/s, yukaridan asagi dogru (De=13.12 'den De=36’ya) artmaktadir. Sonuglar, egriligin

odaklanmayi iyilestirdigini, en-boy oraninin ayrisimi kolaylastirdigini gosterdi.

Tablo 6.2. Odaklanma bantlarinin yerleri. & =0.0034 egrilik diisiik ve ¢ =0.01 egrilik

yuksek olarak isimlendirildi. Pargcacik ayrisimi, farkh pargaciklarin odaklanmalarin

birbirinden yeterince uzakta olmasi ile saglanir.

AR | Curvature Dia 4um Dia 10um Dia 15um Separation
_ Wide strip - _ )
Low ~All Domain 0.3 Wide strip -0.3 NO
! . C f th
enter of the
High -0.5and 0.8 0.4 ) é
channel
Wide strip -
Low ~Low half -0.1 NO
0.2
2
High -0.75and 0.8 -0.68 -0.5 ‘a
Center of the
Low -0.5 -0.3 and 0.05
A channel ﬁ
_ Center of the
High 0.8 0.4 v AU
channel
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Tablo 6.3. Yaklasik bant genislikleri. Odaklanma kalitesi iyiden kotiye dogru

sirasiyla yesil, sari ve mavi olarak renklendirildi.

AR Curvature Dia 4um Dia 10um Dia 15um

Low (5um)+65um

1
High
Low

2 .
High
Low

4 .
High
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7. PARGACIK AYRISIMI iCIN OPTIMUM KANAL TASARIMI

Onceki kisimda, kosulan genis gapli ataletsel odaklanma sayisal deneylerinin sonucu, egriligin
genelde odaklanma bandini daraltarak odaklanma kalitesini arttirdigi ve radyal yénde kanal
eninin uzamasi ile (en-boy oraninin uzamasi ile) ayrismanin iyilesebilecegi ilk defa gosterildi.
Bu sonug lzerine, farkli gaph pargaciklari ayristirmak icin birbirini takip ederek dallanan, farkli
egrilik ve en-boy oranlarina sahip kizlari olan netvork yapisinin verimli ayrismayi
saglayabilecegi ortaya ciktl. Literatirde ¢ok calisiimis spiral ve yillankavi geometrileri
¢6zUnarlikte (resolution) ve ayristirma hizinda (throughput) gegen bdyle bir netvork
tasarlanabilir. Ancak bu geometrinin pratikte kullaniimasi c¢esitli problemlere sahiptir.
Bunlardan biri, hem egriligin ve hem de en-boy oraninin hidrolik basinci arttirmasi ve bunun
cihaz gulvenilirligini bozmasidir. Bunu 6nlemek igin T-sekilli netvérk yapilari icin kullanila
dallanma formulG olan Murray kanunu, egrisel ¢catallanma igin gecerli degildir.

Dallanan diz kanal aglarinin optimum tasarimi igin Murray kanunu (Sherman, 1981) son
yilllarda mikro-akiskan kanal fabrikasyon tekniklerinin gelisimi ile ilgi cekmeye baglamistir.
Ozellikle T-sekilli ve dikdértgen kesit alanli netvérkler igin Razavi vd. (2014) ve Emerson vd.
(2006) tarafindan, bu kanallarin Newtonyan olmayan sivi icerdigi durumdaki dallanmasi Gilbert
vd. (2007) ve Razavi ve Shirani (2013) tarafindan calisiimistir. Farkh kesit alanli ve T-sekilde
catallanan mikro-akiskan kanallarda optimum tasarim kurallari (Bahrami vd., 2006; Muzychka
ve Edge, 2008; Damiri ve Bardaweel, 2015; Marsden vd., 2008; Wang vd., 2014) ve kan igceren
durum (Gilbert vd., 2007; Kanaris vd., 2012) literatlirde incelenmistir.

Sekil 7.1, G¢ dallanmali T-sekilli ve egrisel sekilli netvork geometrisini gostermektedir. Diiz
giris kanali 1.5mm’dir. iki geometride de netvérk uzunlugu 3.33mm’dir. Sekil 7.2 ise T sekilli
netvork yerine kullaniimasi énerilen ve es yer kaplayan egrisel geometriyi gdstermektedir. iki
geometrinin hidrolik diren¢g davranisi test edildi. iki geometri her yerde esit kesit alanlara
sahiptir. Kanal genisligi sabit ve 200um tutuldu. Dikdortgen kesitli T-sekilli ve egrisel-sekilli
mikro-akigskan kanalda catallanmalar asagidaki Sekil 7.2'de gdsterildigi gibi, her bir kizin

yuksekligi R ve her bir kizin genigligi 2R alinarak birbirlerine denklestirildi.
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Sekil 7.1. Egrisel ve T-sekilli mikro-akigkan agi.

_\\d
R
2R \|’ .

Sekil 7.2. T-sekilli ve yerine kullanilan egrisel ¢atallanma. Simetrik T-sekilli ve egrisel

catallanmalarda kesit alanlar esittir.

Her bir ardisik kizin yarigapi ¢ikisa dogru degisir ve

R =i (7.1)

iliskisine gore azalirlar. Burada baslangi¢ yaricap dederi ilk dallanmaya aittir ve kizlarin
kesismemesi igin f parametresi bizim baslangi¢ testlerimizde £ =1.65 olarak sabit alindi.
Ancak sonraki boélimlerde, esit-direng ¢atallanmasi formuliinde, farkli f degerleri de kullanildi.
Duz girigin derinligi 200um olmak uzere, kizlarin ardigik d, derinlikleri:

di+l =_I7 (72)
o

ile degisir. o parametresi sabit geniglikte en-boy orani degisimini gdsterir. Tablo 7.1, verilen

bir « igin sirasiyla birinci, ikinci ve Gglncu kizlarin en-boy orani degerlerini verir. En-boy orani

a >1 igin ¢ikisa dogru artar.
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Tablo 7.1. o ’ya gore ardigik kiz dallanmalarina ait kesit en-boy orani degerleri.

a & &, &
a=1 1 1 1
a=12 1.2 1.44 1.73
a=14 1.4 1.96 2.74
a=16 1.6 2.56 4.1
a=18 1.8 3.24 5.83
a=2 2 4 8

Duz bir kanaldaki atalet etkileri etkili bir parcacik ayrimina yol agmaz. Parcaciklar

boyutlarina bakilmaksizin akig boyunca belirli yan pozisyonlarda odaklanir. Diger taraftan,

atalet odaklanmasi ile egrisel kanallarda parcacik ayirma mumkindur. Genel olarak, egrilik

odaklanma bandini daraltarak odaklanmay: iyilestirirken en-boy orani ise odaklanan bantlari

birbirinden izole ederek pargacik siralari (trenleri) arasinda yeterli bosluk yaratir. Ancak egrilik

bir ataletsel odaklanma sisteminde ylksek hidrolik diren¢ olusturur ve blylik en-boy

oranlarinin kullaniimasini engeller.
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Sekil 7.3. Kesit alan en-boy orani « parametresine gore degisirken hidrolik direng

(kg m*s™). ik catallanma icin yarigap (a) 1785um ve (b) 3500um.

Sekil 7.3, hidrolik direncin egdrisel ¢atallanmada daha digsuk oldugunu ve bir dnceki

sekilde gosterildigi gibi edrisel-sekilli dallanmanin T-gekilli dallanma ile yer degistirmesi

durumunda 6nemli diren¢ azalmasinin oldugunu gostermektedir. Bunun nedeni iki geometri

arasindaki sivini kat ettigi toplam uzunluk ve egrisel dallanmada 90 derecelik dirseklerin

bulunmamasidir. Ancak egrilik, direnci arttirdigi icin egriligin artmasiyla bu avantaj azalir.
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Sekil 7.4. T-sekilli kanal agina kiyasla egrisel agda hidrolik direng azalmasi (%).

Her netvork icin tek bir «« parametresi secildi. « parametresine gore (denklem
(7.2)) takip eden kanalin en-boy orani degisir. Tum ana ve kizlar esit genislige
(200um) sahiptir. Testler baslangic yaricaplar R=3500um, R=1785um ve
R=1000um iken yapildi. Giriste hacimsel akis miktari (a) 5x10™°m’™ (
301/min) ve (b) 15x10°m’s™ (900 ul/min). T-sekili catallanma, egrisel
tasarim ile 7.2’de goésterildigi gibi degistirildi.

Sekil 7.4, Sekil 7.2°de gosterildigi bicimde T-sekilli netvork egrisel netvork ile yer
degistirildiginde, hidrolik direncteki degisikligi gosterir. Egrisel sekilli netvérkin daha az dirence
sahip oldugu ve daha yuksek en-boy oranlarinin kullaniimasina izin verdigi géruldi. Direng
azalmasi, R4, a parametresine bagh olarak asagidaki formil ile hesaplandi:

R, =~ —Re 100, (7.3)
Re
R, ve R. sirasiyla T-sekilli ve egrisel netvorke ait direnctir. Sekil 7.4, direng azalmasinin

edrilik artmasi ile dustugu goruldu. « parametresinin artmasi ile direngten kazanma
azalmakta ancak yapilan testlerde (segilen geometri dlgllerinde ve akis kosullarinda) egrisel

netvérk avantajini korumaya devam etmektedir. Sonuglar, akis miktarini 30 I /min’den

900 1 /min degerine gikmaslyla direng azalmasinin arttigini gosterdi.
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7.1. Yeni Bir Catallanma Kurali

Kisim 6.2'da egrisel kanalda akisin U¢ boyutlu asimptotik ¢ézimi verildi. Bu ¢6zimi

kullanarak, kanal icin egrilige bagh diren¢ formalu elde edilebilir. Uglara uygulanan basing farki

AP (Pa) ve volumetrik akis miktari Q (m®s*) ana yéndeki akis profilinin integrali oldugundan;
AP =R, Q esitliginden, hidrolik diren¢g R, (Norouzi ve Biglari, 2013):

R, =12uL[wd®(1+y(£)6%)(1- D @

n,odd

w
tanh(z —))T7, 7.4
(”2 d))] (7.4)
olarak bulunur.

Elektrik devrelerinde oldugu gibi paralel kanallardaki hidrolik direngler i¢in toplam direng
R

Top ?

1 1 1
S 7.5
R (7:5)

Top Rhl Rh 2

formull ile bulunabilir. R,; ve R, iki kiz koldaki direnglerdir. Bu calismada simetrik dallanma
oldugundan R, =R,,, ve buradan

2L

p
(£, -0.627tanh(L571s,))(1+7,(£,)5°)
a’L,
(ag, —0.627tanh(L571az,) ) (1+ 7, (a£,)57)

(7.6)

esitligi bulundu. Lp ve L, sirasiyla ana ve kiz kanal uzunluklaridir. &, =w/d ana kanalin en-

boy orani. « parametresi, kiz kanalin en-boy oranini, ¢, asagidaki iligki ile belirlemektedir:

&, =ae (7.7)

p

o= W/R kanal egrilik orani ve R kanal egrilik yaricapidir. » en-boy oraninin bir fonksiyonu

ve farkli Reynolds sayilari i¢in

7o(€) = 0.0586101£2 —0.373039¢ — 0.0888998,

V2 (€) = 0.07937565° —0.517911¢ — 0.269404,

¥4 (€) = 0.145552¢2 — 0.989666 — 0.439045, (7.8)
Ve, (£) = 0.334893¢2 — 2.26418 — 0.507984,

Y100 (€) = 0.658862¢2 — 4.75289 — 0.520626,

59



bulundu. »  fonksiyonlarinin alt indisleri asimptotik ¢6zim Reynolds sayisini
Re" =Re.w/(2D,) gosterir. Re. kanal Reynolds sayisi ve D, hidrolik captir. »

fonksiyonlari negatif degerli fonksiyonlar oldugundan egrilik ile direncin arttigr gorulur.
Catallanmalar ile direncin artmasi kaginilmazdir. Ancak verilen optimum (7.6) formilasyonu
eklenen catallanmanin toplam dirence giris kanali kadar diren¢c eklenmesini saglayarak

netvorkun toplam direncinin kontrol edilmesini saglar.

1.65 \ \ 14 2.6 \ \ 18
1.60 . 112 *a ,"16
/N u o 2.4 4 O
155] (@) oA d 102 (b) \ Jtld s
. ;10§ \ JH12&
1.504 \ /g = 2.24 . ! [10 =
o \ u ® \‘ H ®
2 1.45] \ / T « /g 2
= . " 6 a S0 » 3 / )
= 1.40] » / w =2 . v 7]
< ' . . 2 (4 T < / % 4 6 3
1.35 / 3 1.8 J . 4 8
1.30 n/. " e 2 2 -/ ....--ll"‘- ~e 2 ]
125-/ ._._..l. '...-0 g 16'/ - — 'l..~_02 g
0.1 1 10 0.1 1 10
Parent aspect ratio Parent aspect ratio

Sekil 7.5. Optimum alfa degerleri. Catallanma kurali (7.6) ile alfa degerleri elde

edildi. Kiz en-boy orani denklem (7.7) ile bulundu. Beta degerleri denklem (7.1)’'de

(@) f=1ve (b) f=2 alindi.

Sekil 7.5, dnerilen dizayn kurali (esit-direng seviyelerine sahip olma kurali) ile elde edilmis

optimum « degerlerini ve onlara karsilik gelen kiz en-boy oranlarini géstermektedir. Sekil

7.5(a), ardigik kizin yarigapini hesaplarken (7.1) denkleminde =1 degerini ve Sekil 7.5(b)

[ =2 degerini kullandi. Dolayisiyla Sekil 7.5(b) de egrilik ¢ikisa dogru daha hizli artmaktadir.

Yukaridaki verilen & degerleri ile her ¢atallanma kismi giris kanaliyla ayni dirence sahiptir.
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8. KANONIK SEKILLI NANO-GOZENEKLERIN MODELLENMESI

Yizey yukinun oldugu nano-kanallarda iyonik akigin incelenmesi ayrica bir arastirma
konusudur. Gézenekli membranlardan hucre gegisinin incelenmesinin, gegen hicre sayisinin
Olgulmesinde ve hicre tipinin taninmasinda; hatta DNA sekanslamada ciddi uygulamalar
vardir (Booth vd., 2013; Han vd., 2008; Sexton vd., 2007; Kihnemund ve Nilsson, 2015). Bu
sensodrler direng-atim (ing. resistive-pulse) sensoér olarak isimlendirilir. Bdyle sensorlerin
modellenmesinde Poisson ve Nerst-Planck denklemlerinin sonlu elemanlar yontemi ile kuple
¢6zumu kullanilir. Bu kisimda, sonuglar kisaca verilecek olup ayrintili hali Electrochimica Acta

dergisinde yayinlanmistir (Kaya vd., 2016b).

Ground

1000 mol/m3
KCl

Base diameter = 514-921 nm

-0.004 C/m?

Tip diameter =20 nm

1000 mol/m?3
KCl

0 10

pm
Sekil 8.1. Nano-gbzenek simulasyon geometrisi ve parametreleri.

Sekil 8.1 Comsol yazihminda gizilen geometriyi gostermektedir. r=0 g¢izgisi dénme
eksenidir. Manyetik alan ve konsantrasyon dagilimi bu eksene gore simetriktir. Alt ve Ust
haznelerde baslangigta KCIl konsantrasyonu sabit ve 1000 mol/m3tiir. Konik gézenegin ug gapi
20nm ve taban g¢api 514 ile 921nm arasinda degismektedir. Ug tarafindan 1V potansiyel
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uygulandi ve taban tarafi toprak kabul edildi. Mavi ile gosterilen sinirlara (membran) ylzey

yukU uygulandi. Elektro-osmotik akisin varligi kabul edildi. Membran kalinligi 12um alindi.

Nano-gézenek igerisindeki elektrostatik potansiyel dagilimi g,e, V¢ = p, denklemi ile
bulundu. &, vakum elektriksel gegirgenligi, ¢, akiskanin elektriksel gegirgenligi, ¢ elektrik

potansiyeli ve p, hacimsel yluk yogunlugudur. Gézenek igindeki elektrik potansiyel ile iyonik

konsantrasyon degisimi arasindaki iliski Nernst-Planck denklemi ile modellendi:
D.
V| -DVc, -z, —FaVg |=0 (8.1)
RT

burada D, sirasiyla potasyum ve klorur iyonlarinin diftizyon sabitleri, ¢, sirasiyla iki iyonun
konsantrasyonu ve z; valans degerleri (+1 ve -1); R gaz sabiti, T=300K ortam sicakhg: ve

Fa=96485 C/mol Faraday sabitidir. Deneysel olarak kullaniimis yaklasik gbézenek taban ¢aplari
514 nm, 625 nm, 683 nm, 815 nm ve 921 nm olarak alindi ve ayri ayri simile edildi. Nano-
g6zenegdin duvarlarinda ekstra sik ag yapisi, siklik parametresi (corner refinement parameter)
0.01 segilerek kullanildi. Sonuclar 5141 boélge elemani ve 717 sinir elemani ile elde edildi.

Hacimsel yiik yogunlugu p, , (zic1+z2c2)Fa C/m? ile formiile edildi (Lan vd., 2011). Potayum K*

ve klorur Cliyonlari igin diflizyon sabitleri 1.957x10° ve 2.03x10° m?/s’dir.

0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05

Sekil 8.2. Konik nano-gézenegin ucunda elektrik alan buyuklukleri. Taban capi
(A)a76nm, (B)640nm, (C) 704 nm, (D)852nm, (E)984nm. 1M KCI c¢dzeltisi icin
uygulanan potansiyel 1000mV ve ug ¢api 20 nm’dir.
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Sekil 8.2, konik nano-gbzenedin ucundaki elektrik alan buyukligu dagihimini
gOstermektedir. Taban ¢api buylmesi ile ug kenarlarinda elektrik alan artmaktadir. Sekil 8.3
ve 8.4 ise farkli potansiyeller uygulandiginda ayni geometride fakat taban ¢api 831nm ve
928nm iken nano-gézenegin ucundaki elektrik alan bayukluginin dagilimini géstermektedir.
Sekil 8.5, konik nano-gézenedin ucundaki kesit alanda elektrik alan buydkligini, 1M KCI
¢Ozelti, uygulanan potansiyel 1000mV ve ug¢ ¢api 20 nm oldugu durumda goéstermektedir.
Taban cap! blyudikce nano-gdzenedin duvarlarinda elektrik alan buyUdkligunin arttigi

gorildu. Sonuglar deney sonuglari ile de értista.

0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05

0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05

Sekil 8.3. Konik nano-gbzenegin ucunda elektrik alan buyuklikleri. Taban gapi1 831
nm, KCI ¢bzeltisi 1M ve u¢ ¢api 20 nm’dir. Uygulanan potansiyel (A) 400 mV, (B)
600 mV, (C) 800 mV, (D) 1000 mV.
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Sekil 8.4. Konik nano-gézenegdin ucunda elektrik alan buylklikleri. Taban ¢api
928nm, KCI ¢ozeltisi 1M ve ug ¢api 20 nm. Uygulanan potansiyel (A) 400 mV, (B)
600 mV, (C) 800 mV, (D) 1000 mV.
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Sekil 8.5. Konik nano-gbzenegin ucunda kesit alanda elektrik alan buyuklagu. 1M
KCI ¢dzelti, uygulanan potansiyel 1000mV ve ug ¢api 20 nm’dir.
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9. SONUCLAR

Bu projede, zamana bagl yliksek mertebeden sicaklik sigrama modellerinin ¢6zUma i¢in
genellestiriimis Heaviside teoremini kullanarak yari analitik bir ydntem uygulandi. Bu yontem
ile iki silindir arasindaki 1si iletim probleminin ¢ézimunde kullanildi. Sonuglar Knudsen sayisi
ve egrilik ile duragan (ing. steady-state) duruma ulagsma suresinin arttigini gosterdi. Sonuglar
29th Rarefied Gas Dynamics konferansinda “Solving transient temperature-jump models over
curved micro-surfaces” bashgi ile tam metin olarak yayinlandi (Dinler, 2014).

DSMC yoéntemi ile edrisel ylzeylerde gaz akiglari i¢in sicak sigrama miktari incelendi.
DSMC ile 60’a yakin farkh durum i¢in sonugclar elde edildi. Yapilan ¢alisma digblkey (konveks)
yluzey Uzerinde sicaklik sigramasinin igblkey (konkav) ylzeye gére daha fazla oldugunu
gOsterdi. Egriligin sicaklik sigramasi Uzerinde ters etkisi oldugu goraldi. Ayrica disbikey ve
icbikey ylzeyler arasindaki sicaklik sigrama farkinin Knudsen sayisi ile azaldigi bulundu.
Sonuglarin bir kismi “Heat transfer at the convex fluid-solid interface” bashgi ile journal of
applied physics dergisine génderildi.

Nano egrisel ylzeylerde sivi davranisinin incelenmesi icin LAMMPS molekiler dinamik
paketi kullanildi. icbiikey ve disbiikey geometriler olusturuldu. Daha sonra molekiiler dinamik
benzetim yaklasiminda nano-ylizeydeki molekiil dizilisi ve i1slanabilirlik (ing. wettability) 6zelligi
modellendi. Termal sinir direnci (TSD), farkl iki malzeme arasinda i1sI gegisi sirasinda olusan
direnctir. Bu diren¢ akiskan ile ylizey arasinda da mevcuttur ki cok daha az arastinimistir.
Molekuler dinamik benzetim yontemi ile nano egrisel ylizeyde Lennard-Jones sivilari icin TSD
davranigi incelendi. Sonuglar ylzey egriliginin termal sinir direnci Gzerinde ciddi etkileri
oldugunu gosterdi. Yuzey ile akiskan arasindaki 1si gecisinin yuzey egriligi ve ylzey sekli
(icblkey/digblikey) ile degistirilebilecedi sonucunu gosterdi. Sivilarda ylzey edriligi ile icbikey
ve disbukey yuzeyde olusan sicaklik sigramalarinin birbirine zit sekilde degistigi gosterildi.
Yuzey egriligi ile sicaklik sigramasi icbukey yluzeyde azalirken digsbikey yluzeyde artmaktadir.
Bu sonug ilk defa bu proje kapsaminda gosterildi. Bu sonuglarin bir kismi “Curvature
dependence of heat transfer at a fluid-solid interface” bashgi ile yazilmaktadir.

Gaz kinetik teori ile egrisel ylizeylerde isi transferinde gorulen ve Kisim 3.2’de gazlar igin
Kisim 5.1°'de sivilar icin rapor edilen sicaklik sicrama ve termal direng davraniglarinin temeli
arastirildi. Onceki kisimlardaki sonuglar, S sinir tabakasinin literatiirde onerildigi haliyle
bulunan sicaklik sigcramasi miktarini agiklayamadigini gésterdi. Boltzmann (Bhatnagar-Gross-
Krook (BGK)) denkleminin ayrintil analitik incelenmesine ihtiyag vardir. Bu denklemin sayisal
(6rnegin DSMC, DVM ya da latis Boltzmann yontemiyle) ¢ézimleri Knudsen ve S sinir tabaka

kalinliklari igin kesin (analitik) bir iliski vermemektedir. Bu denklemi incelemek igin daha énce
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yapilan analizlerin (Sone, 2007) 1sidinda bu proje kapsaminda ilk defa yuzey lzerinde ¢

yaricapli bir zeta-disk analizi dnerildi. Boylece Knudsen sinir tabakasinin digblikey yizeylerde
genigledigi ispatlandi. S sinir tabakasinin da Knudsen sinir tabakasi ile genisledigi gosterildi.
Diger deyisle, Knudsen tabakasinin digbikey ylzeyde daha kalin oldugunu ve Knudsen
tabakasinin kalinliginin artmasi ile S sinir tabakasinin kalinh@inin arttigini gésterdi. Digblkey
ylzeyin egriligi arttikca S sinir tabakasinin Knudsen tabakasi igcindeki orani da atmaktadir. Bu
durum gorilen yuksek sicaklik sigramasini agiklayabilecedi sonucuna varildi. Sonuglarin bir
kismi “Heat transfer at the convex fluid-solid interface” baslikl makalede yer ald1.

Projede egrisel kanallarda bir mikro-akigskan uygulamasi olan ataletsel odaklanma (ing.
inertial focusing) incelendi. Ataletsel odaklanma mikro-kanal i¢erisinde tasinan pargaciklarin,
parcacigin egrisel ylzeyine etki eden hidrodinamik kuvvetlerin etkisi ile kanalin merkezinde
dengeye gelmesi olarak tanimlanir. Egrisel kanalda karsilikli ylizeylerin birbirine gére simetrisi
bozulmakta, i¢ yizey disblkey ve karsisindaki ylizey igblikey olmaktadir. Bu ylizey simetrisinin
bozulmasi ataletsel odaklanma ve merkezka¢ kuvveti ile beraber akiskana ¢ok 6nemli bir
Ozellik kazandirmaktadir. Bu 6zellik yanal yénde parcaciklarin boyutlarina gére ayrilmasidir.
Boylece hiicre ayrisimi mimkin olmakta, 6rnedin kanser hicrelerinin kandaki diger
hlcrelerden ayrilmasi mimkin olmaktadir. Projede ¢ boyutta dikdortgensel kesit alanh mikro-
kanallarda sivi akisi Comsol yazilimi ile modellenip ¢ézimler elde edildi. Bu akis asimptotik
yontemle analitik de incelendi ve pargacik etrafindaki hiz alani igin analitik ¢oztmler bulundu.
Sonlu elemanlar yéntemi (Comsol Inc.) sayisal ¢ézUmu ile karsilastirildi. Bu sonuglarin bir
kismi ASME 14th International Conference on Nanochannels, Microchannels, and
Minichannels konfreransinda tam metin olarak sunuldu (Setayesh-Hagh ve Dinler, 2016).

Yuzey yukinin oldugu nano-kanallarda iyonik akisin incelenmesi ayrica bir arastirma
konusudur. Go6zenekli membranlardan parcacik gecisinin incelenmesinin, gegen hicre
sayisinin belirlenmesinde ve hicre tipinin taninmasinda; hatta DNA sekanslamada ciddi
uygulamalari vardir. Bu sensorler direng-atim (ing. resistive-pulse) sensor olarak isimlendirilir.
Boyle sensorlerin modellenmesinde Navier-Stokes, Poisson ve Nerst-Planck denklemlerinin
kuple ¢6zUmU kullanilir. Projede konik sekilli nano-gézenekler modellendi sonlu elemanlar
yontemi ile ¢ozuldu. Taban capi buyudik¢e nano-gbzenedin duvarlarinda elektrik alan
bayuklugindn arttig1 goruldi. Sonuglar deney sonuglari ile de 6rtlstl. International Porous
and Powder Materials sempozyumunda 6zet metin olarak sunuldu (Kaya vd., 2016a) ve genis

hali Electrochimica Acta dergisinde yayinlandi. (Kaya vd., 2016b).
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10. ONERILER

Micro/nano-yuzey ile ortam arasindaki (gaz/sivi) isi iletiminin miktarinin belilenmesi birgcok
mikro-cihazin tasariminda kritik Sneme sahiptir. Akiskan ile ylizey arasindaki temas ylzeyinde,
cok katmanli yuzeylerde oldugu gibi, 1si iletiminde bir disus olur. Bu dususe temas direnci ya
da sicaklik sinir direnci denir. Bu direncin miktari hem mikro hem de nano dlgekte iIsinma ve
sogutma uygulamalari igin dnemlidir. Bu direncin tahmini icin cesitli teoriler mevcut olsa da
(Cahill vd., 2014), bu projede ilk defa termal sinir direncinin ytizey sekline (disbukey/icblkey)
ve egriligine baghhgi gosterildi. Lennard-Jones akigkani ile yaptigimiz testlere binaen bu proje
sonuglari 1siginda, metal ylzeyin (6rnedin bakir, gimis vb.) modellenip molekiler dinamik
yaklagim ile sivi fazdaki argon ile simulasyonlar yapiimasinin ve sicaklik sinir direncinin egrisel
ylzeylerde dlgllmesinin yeni ve dnemli sonuglar ortaya koyacagi éngorulebilir. Bdylece
araylzey iletkenligi, ylzey purizlerinin etkisi ve ylzeydeki atom dizilisinin temas direncine
etkisi ayrintili arastirilabilir.

Projede kosulan genis ¢apl ataletsel odaklanma sayisal deneylerinin sonucu, egriligin
genelde odaklanma bandini daraltarak odaklanma kalitesini arttirdi§i ve radyal yénde kanal
eninin uzamasi ile (en-boy oraninin uzamasi ile) ayrismanin iyilesebilecegi ilk defa gosterildi.
Bu sonug lzerine, farkli gaph parcaciklari ayristirmak igin birbirini takip ederek dallanan, farkli
egrilik ve en-boy oranlarina sahip kizlari olan netvork yapisinin verimli ayrismayi
saglayabilecegi ortaya ¢ikti. Literatiirde ¢ok c¢alisiimis spiral ve yilankavi kanallari ¢cézinurlikte
(resolution) ve ayristirma hizinda (throughput) gecen bdyle bir netvérk tasarlanabilir. Ancak bu
geometrinin pratikte kullanilmasi ¢esitli problemlere sahiptir. Bunlardan biri, hem egriligin hem
de en-boy oraninin hidrolik basinci arttirmasi ve bunun cihaz guvenilirligini bozmasidir. Bu
hidrolik diren¢ probleminin ¢dézimunde T-sekilli netvork yapilari icin kullanilan dallanma
formuld, Murray kanunu (Sherman, 1981), egrisel ¢atallanma igin gecerli degildir. Kisim 7.1°de,
Kisim 6.2°de verilen analitik ¢éziimler ile egrisel netvorklerde parcacik ayrisimi icin Murray
kanuna alternatif bir ¢atallanma kurali énerildi. Boylece verimli ve Ustlin paragacik ayrisimi

kanal agi dizayn edilmesi planlanmaktadir.
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# ./bandwidthTest
[CUDA Bandwidth Test] - Starting...
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Quick Mode
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Transfer Size (Bytes) Bandwidth(MB/s)
33554432 5715.3

Device to Host Bandwidth, 1 Device(s)
PINNED Memory Transfers
Transfer Size (Bytes) Bandwidth(MB/s)
33554432 6389.3

Device to Device Bandwidth, 1 Device(s)
PINNED Memory Transfers
Transfer Size (Bytes) Bandwidth(MB/s)
33554432 143813.5

#./matrixMul
[Matrix Multiply Using CUDA] - Starting...
GPU Device 0: "Tesla K20m" with compute capability 3.5

MatrixA(1600,1600), MatrixB(1600,1600)

Computing result using CUDA Kernel...

done

Performance= 258.77 GFlop/s, Time= 31.657 msec, Size= 8192000000 Ops,
WorkgroupSize= 1024 threads/block

# /matrixMulCUBLAS
[Matrix Multiply CUBLAS] - Starting...
GPU Device 0: "Tesla K20m" with compute capability 3.5
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# make package-status
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Dell Precision T7500 desktop workstation running Red Hat linux

processor: dual hex-core 3.47 GHz Intel Xeons X5690

Intel compiler: icc -O (version 11.1)
GPUs: 2 Tesla C2075 GPU boards
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CPU
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GPU

Number of GPU Cards

GPU Core Clock
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Operating System
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Oz:

Mikro/nano 6lgekte akigkan davranigi, makro 6lgcektekinden 6nemli dlglide farklidir. Yiizey
alaninin hacme orani 6lgek kiiguldikge biylr ve akiskan-ylizey etkilesimleri 5nem kazanir.
Bu projede, nano 6lgekte edrisel ylizeyler lizerinde gazlar icin dogrudan benzetim Monte
Carlo (direct simulation Monte Carlo (DSMC)) metodu kullanilarak; sivilar igin ise LAMMPS
molekuler dinamik (MD) benzetim yaklasimi grafik islemciler ile kullanilarak akiskan-yiizey
etkilesimleri arastirildi. Oncelikle, kiigiik 6lgekte iki silindir arasinda bulunan gaz ile isi iletim
problemi incelendi. Zamana bagli sicaklik sicrama modellerinin ¢6ziimu bir boyutta bile kolay
degildir. Bu sebeple, Heaviside operasyonel yontemi kullanildi. Heaviside agilim teoremi
genellestirildi ve bu agilimin kullaniimasi igin yari analitik bir yontem 6nerildi. Gaz sicakliginin
zamanla ve silindirlerden uzaklastik¢ca degisimi bulundu ve ylizeydeki sicaklik sigramasinin
bilyukligu hesaplandi.

Katmanli micro/nano-ylzey ile ortam arasindaki isi iletiminin miktarinin belirlenmesi birgok
mikro-cihazin tasariminda kritik &neme sahiptir. Bu sebeple projede, hiz kayma miktari ile
beraber akigkan ile egrisel nano-ylizeyler arasindaki 1s1 aktarimi 6zellikle incelendi. Digblkey
ylizey ile ortam arasinda isi iletiminin azaldigi ve beklenmedik derecede ylksek bir sicaklk
sigramasinin varligi gorildi. Bu durumun sebeplerini daha iyi anlamak igin molekdler dinamik
benzetim yontemi ile similasyonlar yapildi. Egriligin Kapitza uzunluguna ve termal konaklama
katsayisina olan etkisi arastirildi. Yizey etkilerinin akiskan bolgesine niifuzu gaz kinetik teori
ile incelendi. Digbikey ylizey lizerinde olusan S sinir tabakasinin teorik temeli sorgulandi.
Knudsen tabakasinin disbiikey ylizey tzerinde genisledigi ispatladi. S sinir tabakasinin tam
kalinligi, Knudsen tabakasi kalinhgina bagh olarak hesaplandi. Gaz ve sivi davraniglar
kiyaslandi. Dahasi, iki silindir arasindaki kabuk problemi ¢ozilerek i¢ ve disbikey ylizeylerin
termal davranisi kiyaslandi. Onerilen zeta-disk yontemi ile Boltzmann denkleminin analitik
incelendi. Kabuk problemi igin MD ve DSMC benzetim sonuclari elde edildi. Hem gaz hem
sivilar igin egriligin i¢c ve digblkey ylizeylerde termal sinir direncine ve sicaklik sigramasina
olan ters etkisinin varligini ortaya koydu.

Projede, egrisel mikro-kanalda taginan kuresel kiigik pargacigin yiizeyine etki eden kuvvetler
de incelendi. Dikdortgensel kesitli egrisel kanalda, pargaciga etki eden ataletsel kuvvetler,
pargaciklari gaplarina gore kanal yanal diizleminde farkli noktalarda odaklayarak, pargacik
ayrisimina olanak vermektedir. Diiz kanallarda ataletsel odaklanma gériilse de verimli
pargacik ayrisimi mimkuin degildir. Egrisel kanallarda pargacik ayrisiminin mekanizmasinin
anlasiimasi igin sonlu elemanlar yéntemi ile genis ¢apli similasyonlar yapildi. Sonuglar,
genelde, egriligin odaklanmayi iyilestirdigini, dikdortgensel kanal kesitinin en-boy oraninin
artmasinin ise ayrisimi kolaylastirdigini gosterdi. Bu 6nemli sonug 1s1dinda ataletsel
odaklanma ile Ustlin pargacik ayrigsimi igin degisen egrilige ve en-boy oranina sahip dallardan
olusan kanal agi yapisi énerildi. Ug boyutlu Dean akigina ait elde edilen analitik ¢dziimler
kullanilarak Murray kanuna alternatif bir optimum ¢atallanma kurali da gelistirildi. Son olarak
ylizey yukinun varliginda, konik sekilli nano-gézenek modellemesi yapildi ve sonlu elemanlar
yontemi ile ¢ozuldu.

Anahtar Kelimeler:

Egdrisel ylzeyler, Mikro/nano akiglar, Termal sinir direnci, DSMC, Molekiiler dinamik benzetim

Fikri Uriin Bildirim Formu Sunuldu
Mu?:

Hayir

Projeden Yapilan Yayinlar:

1- Solving Transient Temperature-Jump Models over Curved Micro-Surfaces (Bildiri -
Uluslararasi Bildiri - S6zIt Sunum),

2- Effect of Pore Geometry on Resistive-Pulse Sensing of DNA Using Track-Etched PET
Nanopore Membrane (Makale - indeskli Makale),

3- Fabrication of Track-etched Nanopore(s) and Effect of Its Geometry on Sensing Molecules
(Bildiri - Uluslararasi Bildiri - S6zIi Sunum),

4- Investigation of the inertial focusing behavior in curved microfluidic channels for different
aspect ratios (Bildiri - Uluslararasi Bildiri - S6zIi Sunum),
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