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OZET

Molekiiler dinamik simulasyonlar:y stirekli ortam varsayimimin uygun olmadigr akis problemleri
icin kullanilabilir ve bu tir akis simulasyonlarnda tirbilans mikro dlgekte incelenebilir. Bu
calismada, daha once gelistirilmis molekiler dinamik simiilasyon kodu, grafik islem birimi
tzerinde CUDA ile paralel hale getirilerek calistirilmistir. Bu sayede yiiksek sayida molekil ile
segtlen akig problemleri icin zamana bagly similasyonlar yapilmas ve molekiler akis
karakteristikleri farkl kitlesel hizlarda incelenmaistir. Elde edilen sonuclar sonucunda molekiler
topaklasmanin turbilansin temel elemanlarindan birt olan cevrintiye benzer sekilde olustugu ve
yok oldugu gozlemlenmistir. Buna ek olarak topaklasma ile kitlesel hiz arasindaki iliski de
gosterilmastir.

GIRIS
Paralel bilgisayarlarin hesaplama gii¢lerinin artmasi ve Yiiksek Basarimli Hesaplama (YBH)
uygulamalarinin yardimiyla birlikte Navier-Stokes denklemlerinin Biiyik Girdap Benzetimi (LES)
yontemi ile ¢ozulmesiyle tiirbiilansl akislar yiiksek dogruluk oranlari ile modellenebilmektedir.
Dogrudan Sayisal Benzetim (DNS) yontemi ile birgok problem igin daha dogru ¢oéziimler elde
edilebilmesi ise halen olduk¢a pahalidir. Siirekli ortam varsayimi ile Navier-Stokes denklemlerinin
sayisal coziimiinde, turbulans yapilarinin anlasiimasi ve dogru modellenebilmesi de oldukga zordur.
Bu sebeple molekiiler dinamik (MD) simiilasyonlari gibi daha mikro dlgekli yontemler ile tiirbiilansin
incelenmesi ve tiirbiilansli yapilarin anlasilabilmesi daha isabetli bir uygulama olabilmektedir.

Akiskan mekaniginde karsilasilan fiziksel olaylari incelemek icin MD simiilasyonlari oldukga yararli
birer aractir. Literatiirde yapilan calismalar incelendiginde MD simiilasyonlari ile siirekli ortam
varsayimini kullanan yontemler arasinda makro 6lcekte yakin bir iliski gbzlemlendigi fakat mikro
olgekte MD simiilasyonlari ile essiz bulgulara ulasilabilecegi anlasiimaktadir [Koplik, Banavar ve
Willemsen, 1989]. Rapaport ve Clementi [1986] dairesel bir silindirin akis asagi yoniinde olusan
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cevrintileri MD yontemi ile incelemisken, Asano, Watanabe ve Noguchi [2020] siralanmis iki tane
dairsel silindir tizerindeki akisi, kovuklasmanin burgac¢ olusumu tizerindeki etkilerini incelemek icin
MD simulasyonlari yapmistir. Tirbilansh akislardaki yapilarin yani sira akis kararligi konularinda da
MD yoluyla arastirmalar yapilmaktadir. Dzwinel, Alda, Pogoda ve Yuen [2000] Rayleigh-Taylor
kararsizhgini ve tirbilansh karismayr molekiiler olcekte inceleyerek yari-empirik bir denklem
gelistirmistir. Raghavan ve Ostoja-Starzewski [2019] ise MD simiilasyonlarini kullanarak bir
Couette akisi icerisindeki akis kararsizhgini ve laminar-tiirbiilans gecisini incelemis ve akis
kararlihiginin sistem hacmine bagli oldugunu gostermistir.

MD simiilasyonlaridaki zaman adimlari genellikle pikosaniye veya femtosaniye mertebesinde
olmaktadir. Bu sebeple, cok sayida zaman adiminin ¢ozilmesi gerekmektedir. Ornek olarak, bir
molekiiler akis probleminin ¢oziimii i¢in Asano, Watanabe ve Noguchi [2020] on milyon ve
Raghavan ve Ostoja-Starzewski [2019] yirmi alti milyon zaman adimi uzunlugunda simiilasyonlar
yapmislardir. Bu sebeple, MD simiilasyonlarinin hesaplama gii¢ ihtiyaci ¢ok yiiksektir. Gallis vd.
[2017] molekiiler diizeyde tiirbilansi Monte-Carlo simiilasyonlari yoluyla incelemek igin bir MD
simulasyonunu yarim milyon islemci cekirdegi lizerinde yaklasik ti¢ hafta kosturmustur. Bu sebeple
MD simiilasyon kodlarinin hesaplama agisindan verimli olmasi ve yiiksek oranda paralellestirilmis
olmasi bliyiik onem tasimaktadir.

Differansiyel denklemlerin ¢oziildiigi konvansiyonel yontemlerden [Gallis vd., 2017; Raghavan ve
Ostoja-Starzewski, 2019; Asano, Watanabe ve Noguchi, 2020] farkli olarak Ciray [2015] basit gaz
molekiillerinin hareketini Newton'un ikinci hareket kanunu ile agiklayan ve basit cebirsel denklemler
uzerinden hesaplama yapilan bir yontem gelistirmistir. Bu yontem baz alinarak iki boyutlu sayisal
uygulamalar yapilmis [Eneren ve Ciray, 2015] ve buna ek olarak bir ve ii¢ boyutlu dogrulama
simiilasyonlari gerceklestirilmistir [Eneren, 2016]. Kabakci, Ciray ve Coker [2019] molekiiller
arasindaki etkilesim sonrasindaki potansiyel degisimini molekiillerin hiz degisimi icin hesaba katarak
bu yontemin dogruluk seviyesini artirmistir. Daha sonrasinda ti¢ boyutlu isil yayinim similasyonlari
ile yontemdeki iyilestirme uygulamali olarak gosterilmis ve teorik degerler ile uyumlu sonuglar elde
edilmistir [Kabakei, 2019]. Ayni ¢calismada li¢ boyutlu bir ¢6ziim hacmi igerisinde tek yonli bir akis
simulasyonu da gerceklestirilmistir. Bu yapilan analizler sonucunda tiirbiilans ile alakali mikro
olgekte bulgular elde edilebilse de [Ciray, 2020], Kabakci [2019] makro Glgekteki bir tiirbiilansh
akisin incelenebilmesi i¢in simiile edilen molekiil sayisinin ve simiilasyon siiresinin artirilmasi
gerektigini belirtmistir.

Bu ¢alismada, ilk olarak Ciray [2015] tarafindan gelistirilen ve daha sonrasinda Kabakci [2019]'nin
iyilestirdigi model ile molekiiler seviyede akiskan davranisi incelenecektir. Bu model baz alinarak
gelistirilmis bir MATLAB kodu, C programlama dili ile tekrar yazilarak hizlandirilmistir. Daha sonra
grafik islem birimi (GPU) uzerinde paralel calismak iizere CUDA kiitiiphanesi ile paralel
programlanmistir. Boylelikle cok sayida molekiiliin hareketi ayni anda hesaplanabilecek ve ¢ok
sayida molekdl yiiksek miktarda zaman adimi boyunca simiile edilebilecektir. Elde edilen sonuglar
teorik veriler ile karsilastirildiktan sonra Ciray [2020] tarafindan topak olarak adlandirilan molekiil
gruplari incelenecek ve bunlarin tirbilans ile baglantisi tartisilacaktir.

YONTEM

Basit Molekiiller

Bu calismada kullanilan model ile basit molekiillerin hareketi hesaplanabilir. Basit molekiiller kendi
ekseni etrafinda doniisii olmayan yapilardir. Molekiiller yalnizca teke tek etkilesime girmis oldugu

molekdl ile kendisinin kitle merkezleri arasindaki dogrusal etkilesim kuvvetine magruz kalmaktadir
ve elektriksel veya elektromanyetik kuvvetlerin etkisi yok sayilmaktadir. Basit molekiiller genellikle
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iyonize olmazlar ve kimyasal bag olusturmazlar [Eneren, 2016]. Tek atomlu molekiil seklinde
dogada bulunan soygazlar basit molekiil olarak kabul edilebilmektedir.

Model Denklemleri

Molekiillerin hareketini hesaplamak i¢cin Newton'un ikinci hareket yasasindan ve kuvvet potansiyeli
teorisinden yararlaniimistir. Basit bir molekiiliin tizerindeki kuvvetler (F';) diger molekiiller ile olan
etkilesim kuvvetlerinin (F';;) toplami ile ifade edilebilir

F; = ZF (1)
J#Z

ve etkilesim kuvveti Newton'un ikinci yasasi ile asagidaki sekilde gosterilebilir:

dU; U dry

7 — 1 2
a ~ "ary dt @

F;‘kj(rfj) =m

Bu denklemde r7; etkilesimde olan i ve j molekiillerinin arasindaki mesafeyi ve U; de i
molekilinun hizini ifade eder. r - ifadesi zincir kurali kullanilarak agilabilir:

F;j(r;kj) =my

dU; (dr doyy  drlydyy;  drdz > )

dr? T dxij dt dy;“j dt dzl’-"j dt
r;; degerinin ¢ ve j molekiillerinin pozisyon vektorlerinin farkinin biyukligind ifade ettigi bilgisi
kullanildiginda Denklem 3 asagidaki sekilde sadelestirilebilir:

aux [ x; yl 2] ri;(U; —U3)dU
Fr(rf) =m;—L | 2LU*. ]U* ]U* = J L 4
j (sz) m; dr;kj < ;kj 30,1] vy Ys Z] ry; 2,tj m; r;‘j d?";kj ( )

Etkilesimde olan iki molekil tzerindeki kuvvetlerin biyukligiintn birbirine esit ve yonlerinin zit
oldugu bilgisi kullanildiginda Denklem 4 asagidaki formu almaktadir:

F* (1 ; U* Y 5 ot B R : e 2
alr) =g < L defj) M [d""?} < 2 >+ my dr; ( 2

i ve 7 molekiilleri arasindaki etkilesim kuvveti Newton'in ikinci hareket yasasina ek olarak
potansiyel teoremindeki kuvvet potansiyeli 1;; degiskeni ile asagidaki sekilde hesaplanabilir:

()

Frj(r;kj) =-V *wz‘j( ;}) (6)
ork. di;(r})
K\ tj J Z]
sz (rij) 87' ClT:} (7)
Fz](rij) = _rTJ dr*. : (8)
ij ij
3
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Molekiiller arasindaki etkilesim kuvvetini veren Denklem 5 ve 8 birlestirildiginde hiz degisimi ile
potansiyel degisimi arasinda bir iliski kuran diferansiyel bir denklem elde edilmektedir:
== (9)

il a (U2 m; 4 (U
F*(rf) = m;—2 : — -
1] (Tz]) m T;'kj [dr;}‘j ( 2 ) * my; d?",z-kj ( 2 ) rij dr

tj
1 dU*2 aur?\ - diy
_ ( . o4 J > + wj =0 (10)

my * m] * *
2 dr; y dr; y dr; y

T Wi ()

Denklem 10 model icerisinde kinetik ve potansiyel enerjinin toplaminin sabit oldugunu ve toplam
enerjinin korundugunu gostermektedir. Bu denklemin integrali bir zaman adimi igerisinde
alindiginda,

UP(t+ AL = UF2() + 22 (U72(t + AL) - U;‘Q(t)ﬂ + %(wj(t + A —Y5(1) =0 (11)

mg

@y = iy (L + At) — 4y (1) (12)

Denklem 12'de @7, terimi ¢ ve j molekiilleri arasindaki etkilesimden dolayi bir zaman adimindaki
potansiyel degisimi ifade edecek sekilde tanimlanmistir. Etkilesimdeki iki molekiiliin bu etkilesimden
dolayi olusacak hiz degisimleri arasinda momentumun korunumu ile bir iliski kurulabilir:

AU (i, At) = —%AU;U, At) (13)
J

Denklem 13, Denklem 11'e yerlestirildiginde asagida verilen denklem elde edilir:

(1 + Z) [AUii(j, At) + AUii(j, At)+ AUii(j, At)] +
)

2[ (Uzi(t) — U;,j(t)) AU, (j, At)+
( bi(t) = U;,j(t)) AU, (j, At)+
(UZ:(6) = UZ,;(1) AUZ, (4, At)] +
%cp;;(m) ~ 0 (14)

Molekiillerin hiz degisimini belirleyebilmek icin her bir zaman adimi sonundaki potansiyelin
hesaplanmasi gerekmektedir. lki molekil arasindaki potansiyel Lennard-Jones (LJ) potansiyel
modeli [Jones, 1924] ile hesaplanabilir:

Vij(rij) = 4e [(;;)12 - <;>6] (15)

Denklem 15'de € potansiyel kuyusunun derinligini ve o da iki parcacik arasindaki potansiyelin sifir
oldugu uzakhgi veya baska bir deyisle Van der Waals yaricapini temsil etmektedir.
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®7; terimini belirlemek icin oncellikle Denklem 8 ve 15 birlestirilmelidir:

T; d 12 6 ,,.;k‘ 24 12 6
ﬁwmz—:*zk<g) —(“) =:f2<0) —(“) (16)
rij d’rij Tij Tij rij Tij Tij Tij

Kiglk bir zaman adimi kullanilmasi durumunda sabit bir ivme varsayimi gecerli sayilabilir. Boyle
bir durumda molekiiliin zaman adiminin sonundaki pozisyonu asagidaki sekilde belirlenebilir:

12 6
r*f- _ m; + m; 12¢ o _ o - 9
e+ a0 =ryn+§ () 2sz> (“@J I

ij i
Denklem 17'den elde edilecek pozisyon kullanilarak zaman adiminin sonundaki potansiyel belirlenip
®7; teriminin degeri hesaplanabilir.

Zaman adiminin sonunda molekillerin hizini belirleyebilmek icin etkilesim kuvvetinin 7, vektori ile
ayni yonde oldugu bilgisi kullanilarak Denklem 14 asagidaki sekilde diizenlenebilir ve i molekdliiniin
j molekiilu ile etkilesimi sonucundaki hiz degisimi hesaplanabilir:

, 2
(1 n m) k—AU;,iZ)(j, At)

m; k’x
+2[(U7:(8) = U7 5(0) ke + (U 4(8) = Uy (D) Ky + (UZ,(1) = UZ;(1)) k=] AU (5, At)
Py = 09

k= \Jk2 4+ k2 + k2 (19)

AUy, (5,At) K Az(t + At)rii(t) + Ax(t)ry;(t + At)

_ oz _ 20
AU G A — ky — Byt + Atrg(t) + Ay(tyry(t+ At) (20)
AUZ (G A ke At + At)ry () + Ax(t)ri(t + At) (1)
AUZ (G, At) ke Azt + At)rij(t) + Az(t)rij(t + At)

Paralellestirme ve Bilgisayar Kodu

MD uygulamalarn ¢ok fazla sayida molekiil icerdiginden dolayi yiiksek miktarda c¢ekirdek iceren
GPU donanimlari lizerinden paralellestirilmeleri olduk¢a uygundur. Bu sebeple, daha oncesinde
Eneren [2016] ve Kabakci [2019] tarafindan gelistirilen MATLAB kodu C programlama diline
dontsturilmistir. Yapilan testler sonucunda molekiiler etkilesimleri hesaplayan ve molekiillerin
carpisma durumlarini belirleyen iki fonksiyonun bir simiilasyon icin gereken hesaplama siiresinin
cogunluguna sebep olduklarindan dolayi paralellestirmenin bu iki fonksiyon i¢in yapilmasi
kararlastinlmistir. Bu iki fonksiyon icerisinde N sayida molekiil igeren bir simiilasyon icin N(N-1)/2
sayida dongtsel islem yapildigindan dolayr GPU lizerinde paralellestirmesi uygundur. Bilgisayar
kodunun akis semasi Sekil 1'de gosterilmistir. Ek olarak, GPU paralellestirmesi icin CUDA
kitiiphanesinin uygulandigi kisimlar da sekil icerisinde ifade edilmektedir. Orijinal kodun ayrintil
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Simiilasyon baglangici

(Dogiskcnlerin olusturulmasi ve bellek nyrlhnasD

(Ba§lang1(; kosullarinin atanmasi (X.Y.Z,UXUY,UZD

Tekrar
dosyasimi oku ve
degiskenleri ata

HAYIR

rm- == —»(Molekiiller arasi mesafeyi (7;) hesapla)«—

Etki hacmi
icerisinde
mi?
(rij < Regy)

j=i+1:N i=0:N-1 : CUDA

Molekiiller :

Zaman adimim arpisiaya

et yakin mi?
—»(Molekiillerin hiz degisimini (AU;;) hesa‘pla)
(Molekiillerin yeni hizlarimi hesa‘pla)
(T‘(Jplam kinetik enerjiyi hesapla)
Iter=1:Iter,
(leleu‘l olgeklendir (Toplam enerjinin k()rununm))
(Konmn degigimini hesapla (Ax,v,Ay,v,Az,v))* ————————— .

_Molekil

Siir kosullarini ¢ozum hacmi i=0:N

uygula siurlarim —

gegiyor mu?

(Garp@ma durumlarimi kontrol (rt)é-——--————:j—:-—i-_-i_-i-:-l-\l— —-:- P

(Topaklasma durumlarim kontrol ot)

@statistiksol hesaplamalari yap)

(Clkt] dosyalarimi olugtur ve sonuglar yazdlr)

Simiilasyonu durdur

Sekil 1: Bilgisayar kodunun akis semasi
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actklamasi [Kabakei, 2019]'da verilmistir. Bu ¢alisma icin yapilan simiilasyonlarda Xeon 6148
2.40GHz islemcisi ve Nvidia P100 GPU donanimlari kullanilmistir.

UYGULAMALAR VE DEGERLENDIRME

Dogrulama Simiilasyonu

Dogrulama similasyonu icin 1000 adet argon molekiiliinii iceren bir kapali kutu problemi
secilmistir. 300 K sicakhigindaki argon molekiilleri Sekil 2'deki bir baslangi¢c kosulunda 93z, f
uzunlugundaki ayritlara sahip bir kiiplin icerisine yerlestirilmis ve 762 ps uzunlugunda bir stire icin
simiile edilmistir. Kabakei [2019]'nin 6nerdigi iizere zaman adimi At = 0,05, olarak secilmistir.
Boylelikle simiilasyonlar 20.000 zaman adimi kadar siirmistur. Tim yiizeylerde carpisma sirasinda
elastik bir sekmenin uygulandigi duvar kosulu kullanilmistir. Yapilan dogrulama simulasyonlarinda
kiitlesel hiz verilmemistir.

Bu ve sonraki baslikta verilen simiilasyonlardaki parametreler boyutsuzdur. Koordinat, hiz ve
zaman parametreleri sirasiyla argon molekiiliiniin Van der Waals yaricapi (z,.f = o =3,405 A),
referans hiz (Uyes = /8¢/m =446,7 m/s) ve referans zaman (t,e = 0 /U,y =0,762 ps) ile
boyutsuzlastirilmistir. Referans hiz icin kullanilan denklemde € argon molekiiliiniin potansiyel
kuyusunun derinligini ve m molekil agirhgini ifade etmektedir.

Molekiillerin simiilasyon sonundaki pozisyonlar ve siiratleri Sekil 3'de gosterilmistir. Seri ve paralel
C kodu ile elde edilen sonuglar teorik Maxwell-Boltzmann dagilimindan ve Kabakei [2019]'nin
gelistirdigi MATLAB kodundan gelen veriler ile Tablo 1'te karsilastirlmistir. Simiilasyon
sonuclarinin teoriden gelen sonuglar ile farki parantez icerisinde verilmistir. Sonuclarin gosterdigi
tizere seri ve paralel C kodundan gelen sonuglar hem birbirleri ile hem de MATLAB kodundan gelen
sonuglar ile tutarlidir. Buna ek olarak kullanilan yontem ile elde edilen sonu¢lar Maxwell-Boltzmann
dagilimindan gelen degerler ile yliiksek oranda uyusmaktadir. Buna ragmen kodlardan elde edilen
sonuglar arasinda kiiglik farkhliklar bulunmaktadir. MATLAB kodunda tekrar dosyasi ozelligi
bulunmadigindan dolayi farkl similasyonlar icin ayni baslangi¢ kosulu saglanamamaktadir. Bu
sebeple her bir kosturmada farkh sonuclar elde edilmesi beklendiginden olusan kiiciik farkhliklar
normaldir.

zlo zlo

Sekil 2:  Argon molekiillerinin dogrulama Sekil 3:  Argon molekiillerinin dogrulama
simiilasyonundaki  baslangic  konumlari ve simiilasyonun sonundaki (¢ = 762 ps) konum-
stiratleri lar ve suratleri

Tablo 1'de farkh kodlarin hesaplama siireleri de verilmistir. MATLAB kodunun C koduna
dontlisturilmesi ile dortte tic oranindan fazla bir hesaplama siiresi kazanci elde edilmistir. Bunun
tizerine yapilan CUDA paralellestirmesi sayesinde bu simiilasyon 6zelinde hesaplama siiresinde seri
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koda gore %80'e yakin diisiis gozlemlenmistir. Toplamda, bir baska deyisle MATLAB kodunun
CUDA C koduna déniistiiriilmesiyle, ihtiyac duyulan hesaplama siiresi %95'e yakin oranda
dismistiir. Boylelikle daha genis ¢coziim hacimlerinde yiiksek sayida molekiil ile daha ¢cok sayida
zaman adimi boyunca mikro olcekli simiilasyonlar daha diisiik hesaplama giicline ihtiya¢ duyularak
yapilabilecek ve makro olgekli bulgularin elde edilebilecegi analizler yapilabilecektir.

Tablo 1: Dogrulama simiilasyonu sonuglari

Hesaplama En Ortalama | Hiz kare ort. | Siir yiizey.
siiresi muhtemel hiz kokii basing
[s] hiz [m/s] [m/s] (RMS) [m/s] [kPa]
Teorik - 353,39 398,76 432,81 130,44
MATLAB 7994 353,37 400,25 432,85 130,03
Kodu ' (-% 0,01) (% 0,37) (% 0,01) (-% 0,31)
Seri C 170.0 353,41 397,94 432,84 130,26
Kodu ' (% 0,01) (-% 0,20) (% 0,01) (-% 0,13)
Paralel C 348 353,38 401,10 432,84 130,14
Kodu ' (% 0,00) (% 0,59) (% 0,01) (-% 0,23)

Molekiil Topaklasmasi

Molekiillerin birbirine yaklasmalari ile tiirbiilansli akisin icerisinde goriinen cevrintilerin olustugu
bilinmektedir. Ciray [2020] molekiillerin birbirine hareketlenmelerini topaklasma ve olusan yapiyi
bebek-cevrinti olarak ifade etmistir. Bu ¢alismada molekiillerin topaklasma oncesi ve sonrasindaki
hareketleri ile ¢oziim hacmi icerisindeki topaklasma miktarinin ve biyikluglnin farkh kiitlesel
hizlardaki degisimi incelenmistir.

Bu baslik altindaki sonuclarin elde edildigi simiilasyonlardaki molekiil sayisi, similasyon siiresi ve
molekiil sicakliklari dogrulama simiilasyonu ile aynidir. Normal vektori x ekseni uzerinde olan
yuzeylerde periyodik sinir kosulu uygulanmisken, digerlerinde ¢arpisma sirasinda elastik bir
sekmenin uygulandigi duvar kosulu kullaniimistir. Ik durum icin dncelikle molekiillerin
sicakliklarindan dolayi olusan hizlarinin yoni her bir molekiil icin rastgele bir sekilde verilmistir.
Daha sonrasinda bu hiz vektoriine kiitlesel hiz eklenmistir. Yapilan simiilasyonlarda cesitli kiitlesel
hizlar (Uy/Uyer =0,0, 0,2, 0,4, 0,6, 1,0 ve 2,0) kullanilmistir. Dogrulama simiilasyonundan farkl
olarak iki farkli coziim hacminde simiilasyon yapilmistir. Genis olan ¢oziim hacminin bir ayriti 93¢
ve dar olaninki 23,25¢ uzunlugundadir. Iki c6ziim hacmi arasinda 64 kat hacim farki
bulunmaktadir. Molekiil sayisi sabit tutuldugundan dolayi ayni fark akiskan yogunlugu igin de
gecerlidir. Ek olarak, yiiksek kiitlesel hizlarda Kabakci [2019]'nin 6nerdigi zaman adiminin yetersiz
kaldigi ve yiiksek oranda hataya sebep oldugu gozlemlenmistir. Bu sebeple bu baslk altindaki
simiilasyonlarda daha diisiik bir zaman adimi tercih edilmistir: At =0,005t,. .

Molekiillerin arasindaki mesafe Sekil 1'de goriilebilecegi gibi iki molekdiliin arasindaki etkilesimi
hesaplamak i¢in bilgisayar programinin hesaplama maliyetini dustirmek adina bir kosul olarak
belirlenmistir. Kabakci [2019]'nin gosterdigi lizere R;j < Reff = 62,y fiziksel olarak makul bir
sart olarak kabul edilebilmektedir ve bu kosul mevcut calismadaki analizlerde de kullaniimistir. Ayni
mesafe molekiil topaklasmasi icin de bir kosul olarak tanimlanmistir. Eger bir pivot molekiiliin
merkezinde oldugu R.yy = 62,y yaricapl bir kirenin icerisinde pivot molekilin de dahil oldugu en
az u¢ molekil yer aliyorsa bu yapi bir topak olarak kabul edilmistir.

Daha az yogunlukta molekiil iceren ¢oziim hacmi icerisinde ve U, /U5 =1,0 kiitlesel hizindaki
analizde elde edilen en yogun topak Sekil 4'te ¢oziim hacmi icerisinde gosterilmistir. Periyodik sinir
kosulunun uygulandigi yuizeylerin kenarlar yesil cizgiler ile gorsellestirilmistir. Bu topak icerisindeki
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molekiillerin pivot molekiile olan uzakliklarinin bu topagin gozlemlendigi zaman adimi oncesinde ve
sonrasindaki degisimi Sekil 5'te verilmistir. Goriilebilecegi tizere biitiin molekiiller pivot molekiile
dogru yaklasmakta ve bir molekiler topak meydana getirmektedir. Topak gozlemlendikten kisa bir
sure sonra da bu molekiiller pivot molekilden uzaklasmaktadir. Bu durum tirbulansh akis
icerisindeki bir gevrintinin olusmasina ve daha sonra sinirli olan omriinii tamamlayip sagilma olayi
neticesinde bolinmesine benzetilebilir [Ciray, 2020].

60 I3 Tl
v LA
A\ . B
50 ph s PG [T TR EEEE
5 w8 i # |Moleki 2 v
= 40 T L ¥ AMolekil 3 ==
Q oS ** [Molekil 4
© DA\ B -
o 30 De 8 Molekil 5 ===
o (] \ ‘._ > Molekil 6
= > %5 /| Molekal 7
20 “'3 Y Molekiil 8 =+ =
10 | Heff=6
i, = ‘r\l
90000 100000
Zaman Adimi

Sekil 4: U,/Uyes =1,0 kiitlesel hizinda
ve daha az yogun ¢oziim hacmi igerisinde
gozlemlenen en yogun topagmn (kirmizi
cember icindeki mavi molekiiller) ¢oziim
hacmi icerisindeki konumu

Sekil 5: U,/Uys =1,0 kiitlesel hizinda
ve daha az yogun ¢oziim hacmi icersinde
gozlemlenen en yogun topak icerisindeki
molekiillerin pivot molekile uzakliginin za-
mana bagh degisimi

Tablo 2'de farkh kiitlesel hizlardaki ve ¢oziim hacimlerindeki simiilasyonlardan elde edilen molekiiler
topaklasma sonuglari 6zetlenmistir. Daha az yogunlukta molekiil iceren ¢6ziim hacmi icerisindeki
sonuglarin kutlesel hiz ile arasinda kayda deger bir korelasyon gozlemlenememektedir. En yogun
topaktaki, bir baska deyisle en cok molekiilii igeren topagin icerdigi molekil sayisinda diizenli bir
degisim bulunmamaktadir ve topaklardaki ortalama molekdl sayisi kiitlesel hiz degisimine ragmen
yaklasik olarak sabittir. Her ne kadar toplam topak sayisinin kiitlesel hiz ile beraber artis egilimi
gosterdigi noktalar cogunlukta olsa da U, /U,y =0,6 ve Ux/Uref =1,0 sonuglari gibi egilimi bozan
veriler elde edilmistir.

Daha yiiksek yogunluktaki sonuglara bakildiginda ise her bir zaman adiminda gozlenen topak
sayisinin toplaminin kutlesel hizla orantili olarak arttigi yorumlanabilir. Toplam topak sayisina
benzer bir sekilde en yogun topak icerisindeki molekiil sayisinin ve topaklardaki ortalama molekiil
sayisinin yiiksek kiitlesel hizlarda artabilecegi goriinmektedir. Bu ¢oziim hacminden elde edilen
sonuglar Ciray [2020]'in sundugu gozlemler ile uyusmaktadir.

Genel olarak kiitlesel hiz ile topaklasma sonuclari arasinda yiiksek hacimli ¢6ziim hacminde bir iligki
gozlemlenemezken, genis ¢oziim hacminde bir korelasyon gozlemlenmektedir. Bilindigi tizere
akiskan yogunlugu Reynolds sayisini dogrudan etkilemektedir. Yapilan simiilasyonlardaki referans
uzunlugun molekdler seviyede olmasindan dolayi genis hacimde yapilan dustik yogunluklu
analizlerde, yuiksek hizlarda simiilasyon yapilsa da tiirbiilansli rejime gecilmedigi soylenebilir.
Yiksek yogunluklu similasyonlarda ise diisiik kutlesel hizlarda laminer rejimden tirbilansl rejime
gecildigi ve bu sebeple kiitlesel hizin ve buna bagli olarak Reynolds sayisinin U, /U, s =0,2
degerinden itibaren topaklasma sonugclarini etkiledigi soylenebilir. Buna ragmen, yiiksek yogunluklu
¢6ziim hacmi icerisinde ve U, /U,y =1,0 kiitlesel hizindaki ortalama molekiil sayisinda daha diisiik
kiitlesel hiz ile yapilan analiz sonuglarina gore bir diistis gortinmektedir. Bunun sebebi olarak MD
simulasyonlarinin baslangic kosullarindaki rastgeleligin analiz sonundaki sonuglara etkisi verilebilir.
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Tablo 2: Farkh kitlesel hizlardaki ve ¢oziim hacimlerindeki MD simiilasyonlarinin topaklasma
sonuglari

Co6ziim hacmi Kiitlesel | Topak En yogun Topaklardaki
boyutlari hiz sayl1sl topaktaki ort. molekiil
[0 X o X 0] [Ures] (Bin) | molekiil sayis1 say1s1
0,0 2,126 9 3,33
0,2 2,518 9 3,33
0,4 2,701 8 3,32
93x93x93 0,6 2,532 8 333
1,0 2,695 8 3,33
2,0 3,637 9 3,33
0,0 549,7 110 58,56
0,2 545,5 108 58,62
23,25x23,25x23,25 0,4 551,8 109 58,66
(64 kat daha yogun) 0,6 554,5 109 58,84
1,0 558,8 115 58,73
2,0 570,3 115 59,07
SONUC

Bu calismada, basit molekiiller icin gelistirilmis ve MATLAB ile yazilmis bir molekiiler dinamik
simulasyon kodu, C programlama dili ve CUDA kiitiiphanesi ile GPU lizerinde paralel ¢alismak
tizere tekrar yazilarak gelistirilmistir. Gelistirilen kodun dogrulugu Maxwell-Boltzmann dagilhimi
kullanilarak gosterilmistir. Buna ek olarak, farkl kiitlesel hizlarda simiilasyonlar yapilmis ve
molekiiler topaklasma olayinin tiirbiilansli akis icerisinde gozlemlenen bir cevrinti gibi olustugu ve
daha sonrasinda boluindiigu ortaya konmustur. Farkh kiitlesel hizlarda yapilan analizler molekdler
topaklasmanin kiitlesel hiz ve ¢oziim hacmi icerisindeki yogunluk ile arasindaki iliskiyi onermektedir.
Genis ¢oziim hacminde yapilan analizlerde bir iliski elde edilememesine ragmen daha dar hacimdeki
sonuclarda kiitlesel hiz ile topaklasma sonuclar arasinda bir korelasyon gozlemlenmis ve kutlesel
hizin tirbiilans ile olan iliskisi molekiiler olcekte ortaya konmustur. Farkli ¢oziim hacimlerinden elde
edilen topaklasma sonuclarinin arasindaki farkliligin sebebi olarak akis yogunlugunun Reynolds
sayisina ve laminar-tiirbiilans gecisine olan etkisi verilmistir. Gelecekteki ¢alismalarda kiitlesel hiz
ile molekiiler topaklasma arasindaki iliski farkli parameterler ve sinir kosullari ile ¢cok sayida
similasyon ile incelenecektir. Buna ek olarak topaklasma igerisindeki molekiillerin donme hizi ve
molekiiler topaklarin kiitlesel hiz yoniindeki hareketleri incelenerek molekiiler topaklarin tiirbilansh
akis ile iliskisi daha ayrintili bir sekilde arastirilacaktir.

TESEKKUR

Bu calisma kapsaminda gerceklestirilen simiilasyonlarin tamami TUBITAK ULAKBIM Yiiksek
Basarimli ve Grid Hesaplama Merkezi (TRUBA) altyapisinda yapilmistir.
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