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ABSTRACT: In the present study, the direct simulation Monte Carlo method is utilized to investigate 
the effect of obstacles number, location, and also flow injection on the mixing in a channel with 16 μm 
length and 1 μm height. A mixing length is defined which is the length at which two species are mixed 
completely. Eight cases with different blockage ratios are considered to study the obstacle effect on the 
mixing. The blockage ratio shows the reduced flow cross-section due to the addition of obstacles. In All 
cases, CO2 and N2 gases enter the domain and are separated by a splitter plate that extends up to 1/3 of 
the channel. The blockage ratio increasing decreases mixing length up to 10%. Whereas the mass flow 
rate decreased significantly. Flow injection into the channel is also studied. Four cases are considered: 
the first case is a simple channel without injection, the second case has cross injection, the third case has 
inverse injection, and flow is injected vertically through an obstacle in the fourth case. Mixing length is 
increased by 17% and 5% for cases 2 and 3, respectively. In case 4, the mixing length is decreased 2% 
due to the obstacle. 
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1- Introduction
Progresses in the fabrication of Micro-Electro-

Mechanical-Systems and their superiority to their macro-
counterparts, led to more utilization of such devices, 
especially in mixing applications [1]. The mixing process 
is slow in micro scale and is mostly due to the diffusion of 
particles. Gaseous micromixing is almost a non-touching area 
and is a field of interest. Yan and Farouk [2] investigated the 
mixing of Oxygen and Hydrogen in a channel. They showed 
that mixing length is increased by increasing of channel inlet-
outlet pressure difference. Wang and Li [3] investigated the 
mixing of Nitrogen and Carbon-monoxide in a microchannel. 
Their results show that mixing length is proportional to gas 
temperature and inverse of the Knudsen number. Le and 
Hassan [4] simulate the mixing of the two above-mentioned 
gases in a T-shape micromixer and concluded that higher 
Knudsen number regimes have smaller mixing lengths. 
Darbandi and Lekzian [5] also showed that the mixing of 
Nitrogen and Carbon-monoxide in a straight microchannel is 
enhanced when inlet pressure ratios are increased. Huang et 
al. [6] investigated the micromixing of Nitrogen and Oxygen 
experimentally. They observed that mixing length is increased 
by the promotion of Reynolds number.         

In the present paper, gas mixing in a microchannel with 
obstacle and flow injection is simulated using the direct 
simulation Monte Carlo method. The main aims of this 
research are to find the effects of obstacles location and number, 
blockage ratio, and flow injection on the mixing length. 

2- Methodology
2- 1- Basic equations

In micro scales, the continuity assumptions of flow are 
not applicable, therefore classical Navier-Stokes equations 
are invalid. Thus, Boltzmann equations are utilized and the 
direct simulation Monte Carlo method is used to solve these 
equations numerically. The Boltzmann equation is as follows:
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which f is the velocity distribution function, F is the 
force between two particles, c is the particle speed, n is 
particle density, σ is collision cross-section, and cr is 
particle relative velocity. For a gas mixture which has s 
species, a separate distribution function is considered 
for each species. At such conditions, the Boltzmann 
equation is a set of s equations and each species is 

shown by p or q index. For species p, the Boltzmann 
equation is as follows: 
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In this study, the steady-state condition is considered, 
and therefore, time derivatives at the left-hand side of 
Eqs. (1) and (2) are ignored. 

2.2. Boundary conditions 

In the present paper, the variable hard sphere model is 
used to simulate the collision of particles. For all cases, 
diffuse reflection is considered for upper and lower 
walls. Side walls are considered periodic which implies 
a two-dimensional simulation. Inlet boundaries are 
adapted from Ref. [7] with some modifications: 
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Outlet boundary conditions are as follows: 

(4) 

( )

( )

( ) ( )

j e
e jj

j j

in jj

e
e j

e j

P P
u u

a
v v

PT
R











−
= +

=

=





  

3. Results and Discussion 

3.1. Problem definition (benchmark case)  

Nitrogen and Carbon Monoxide enters the domain 
according to Fig. 1. 

 
Fig. 1. Domain boundary conditions and dimensions 

 
A splitter plate separates Nitrogen and Oxygen up to 1/3 
channel length. The channel length is 16µm. inlet 
pressure for both species are 100 kPa and the exit 
pressure is low enough to avoid any reverse flow. 
Species temperature is 300K. Side walls are periodic. 

 (1)

which f is the velocity distribution function, F is the force 
between two particles, c is the particle speed, n is particle 
density, σ is collision cross-section, and cr is particle relative 
velocity. For a gas mixture which has s species, a separate 
distribution function is considered for each species. At such 
conditions, the Boltzmann equation is a set of s equations 
and each species is shown by p or q index. For species p, the 
Boltzmann equation is as follows:

2 

 

1. Introduction 

Progresses in the fabrication of Micro-Electro-
Mechanical-Systems and their superiority to their 
macro-counterparts, led to more utilization of such 
devices, especially in mixing applications [1]. The 
mixing process is slow in micro scale and is mostly due 
to the diffusion of particles. Gaseous micromixing is 
almost a non-touching area and is a field of interest. 
Yan and Farouk [2] investigated the mixing of Oxygen 
and Hydrogen in a channel. They showed that mixing 
length is increased by increasing of channel inlet-outlet 
pressure difference. Wang and Li [3] investigated the 
mixing of Nitrogen and Carbon-monoxide in a 
microchannel. Their results show that mixing length is 
proportional to gas temperature and inverse of the 
Knudsen number. Le and Hassan [4] simulate the 
mixing of the two above-mentioned gases in a T-shape 
micromixer and concluded that higher Knudsen number 
regimes have smaller mixing lengths. Darbandi and 
Lekzian [5] also showed that the mixing of Nitrogen 
and Carbon-monoxide in a straight microchannel is 
enhanced when inlet pressure ratios are increased. 
Huang et al. [6] investigated the micromixing of 
Nitrogen and Oxygen experimentally. They observed 
that mixing length is increased by the promotion of 
Reynolds number.          

In the present paper, gas mixing in a microchannel with 
obstacle and flow injection is simulated using the direct 
simulation Monte Carlo method. The main aims of this 
research are to find the effects of obstacles location and 
number, blockage ratio, and flow injection on the 
mixing length.  

2. Methodology 

2.1. Basic equations 
In micro scales, the continuity assumptions of flow are 
not applicable, therefore classical Navier-Stokes 
equations are invalid. Thus, Boltzmann equations are 
utilized and the direct simulation Monte Carlo method is 
used to solve these equations numerically. The 
Boltzmann equation is as follows: 

(1) 
( ) ( ) ( ) ( )

4
2 * *

1 1 1
0

. . Ωrnf c nf F nf n f f ff c d dc
t r c

+ 

−

  
+ + = − 

    

 

which f is the velocity distribution function, F is the 
force between two particles, c is the particle speed, n is 
particle density, σ is collision cross-section, and cr is 
particle relative velocity. For a gas mixture which has s 
species, a separate distribution function is considered 
for each species. At such conditions, the Boltzmann 
equation is a set of s equations and each species is 

shown by p or q index. For species p, the Boltzmann 
equation is as follows: 

(2) 
( ) ( ) ( )

( )4 * *
1 1 101

. .p p p p p p p

s

p q p p rpq pqq q q
q

n f c n f F n f
t r c

n n f f f f c d dc
 

−=

  + + =
  

−   

 

In this study, the steady-state condition is considered, 
and therefore, time derivatives at the left-hand side of 
Eqs. (1) and (2) are ignored. 

2.2. Boundary conditions 

In the present paper, the variable hard sphere model is 
used to simulate the collision of particles. For all cases, 
diffuse reflection is considered for upper and lower 
walls. Side walls are considered periodic which implies 
a two-dimensional simulation. Inlet boundaries are 
adapted from Ref. [7] with some modifications: 

(3) 

( )

( )

( )

in j
in jj

j j

in j
in jj

j j

in jj

P P
u u

a
P P

v
a

w w

v









−
= +

−
=








+

=

  

Outlet boundary conditions are as follows: 

(4) 

( )

( )

( ) ( )

j e
e jj

j j

in jj

e
e j

e j

P P
u u

a
v v

PT
R











−
= +

=

=





  

3. Results and Discussion 

3.1. Problem definition (benchmark case)  

Nitrogen and Carbon Monoxide enters the domain 
according to Fig. 1. 

 
Fig. 1. Domain boundary conditions and dimensions 

 
A splitter plate separates Nitrogen and Oxygen up to 1/3 
channel length. The channel length is 16µm. inlet 
pressure for both species are 100 kPa and the exit 
pressure is low enough to avoid any reverse flow. 
Species temperature is 300K. Side walls are periodic. 

 (2)

*Corresponding author’s email: e.lekzian@semnan.ac.ir
                                  
                                  Copyrights for this article are retained by the author(s) with publishing rights granted to Amirkabir University Press. The content of this article                                                  
                                 is subject to the terms and conditions of the Creative Commons Attribution 4.0 International (CC-BY-NC 4.0) License. For more information, 
please visit https://www.creativecommons.org/licenses/by-nc/4.0/legalcode.



E. Lekzian and H. R. Farshi Fasih., Amirkabir J. Mech. Eng., 54(9) (2022) 429- 432, DOI: 10.22060/mej.2022.21339.7431

430

In this study, the steady-state condition is considered, and 
therefore, time derivatives at the left-hand side of Eqs. (1) and 
(2) are ignored.

2- 2- Boundary conditions
In the present paper, the variable hard sphere model is used 

to simulate the collision of particles. For all cases, diffuse 
reflection is considered for upper and lower walls. Side walls 
are considered periodic which implies a two-dimensional 
simulation. Inlet boundaries are adapted from Ref. [7] with 
some modifications:
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Outlet boundary conditions are as follows:
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When 0.01   mixing is complete. The mixing length 
for the benchmark case is 7.1µm. 

3.2. Effect of obstacle number and location on 
mixing 

Eight cases with different obstacle numbers and 
locations are considered. The blockage ratio is defined 
as follows: 
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where Ai is the wet area of the obstacle, l is the total 
length of obstacles and H is channel height. According 
to Table 1, it is observed that when the blockage ratio is 
increased, the mixing process is promoted. 

Table 1. Mixing length of cases with different blockage ratio 
 No. Obstacles   

    Col. 
Case  

1 2 3 4 ζ 
(µm) 

b 

Case 1 --- --- --- --- 7.1 0 
Case 2 2 --- --- --- 6.9 0.43 
Case 3 6 --- --- --- 6.3 0.85 
Case 4 12 --- --- --- 6.35 0.83 
Case 5 12 --- --- --- 6.8 0.5 
Case 6 6 --- --- --- 6.25 0.95 
Case 7 4 5 --- --- 6.35 0.83 
Case 8 6 6 6 6 6.28 0.93 
 

3.3. Effect of flow injection on mixing 

Four cases are considered: the first case is a simple 
channel without injection, the second case has cross 
injection, the third case has inverse injection, and flow 
is injected vertically through an obstacle in the fourth 
case. Mixing lengths are presented in Table 2. 
 

Table 2. Mixing length of cases with flow injection 
 Mass flow (µg/s)  
 inlet outlet ζ (µm) 

Case 1 32 32 7.1 
Case 2 26.8 32.3 8.3 
Case 3 26.8 32.3 7.45 
Case 4 18 27.1 6.95 

 

According to Table 2, flow injection in cases 2 and 3 led 
to higher mixing length, while in case 4 mixing 
enhances due to the obstacle effect in the domain. 

4. Conclusion 

In the present study, the effect of obstacles in a 
microchannel on the mixing is studied. It was 
demonstrated that as the blockage ratio increased, the 
mixing is enhanced. The injection of flow was also 
studied. It was concluded that injection behaves 
similarly to obstacles, but the addition of mass flow due 
to injection increases mixing length.  
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equations are invalid. Thus, Boltzmann equations are 
utilized and the direct simulation Monte Carlo method is 
used to solve these equations numerically. The 
Boltzmann equation is as follows: 
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which f is the velocity distribution function, F is the 
force between two particles, c is the particle speed, n is 
particle density, σ is collision cross-section, and cr is 
particle relative velocity. For a gas mixture which has s 
species, a separate distribution function is considered 
for each species. At such conditions, the Boltzmann 
equation is a set of s equations and each species is 

shown by p or q index. For species p, the Boltzmann 
equation is as follows: 
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In this study, the steady-state condition is considered, 
and therefore, time derivatives at the left-hand side of 
Eqs. (1) and (2) are ignored. 

2.2. Boundary conditions 

In the present paper, the variable hard sphere model is 
used to simulate the collision of particles. For all cases, 
diffuse reflection is considered for upper and lower 
walls. Side walls are considered periodic which implies 
a two-dimensional simulation. Inlet boundaries are 
adapted from Ref. [7] with some modifications: 
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Outlet boundary conditions are as follows: 
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3. Results and Discussion 

3.1. Problem definition (benchmark case)  

Nitrogen and Carbon Monoxide enters the domain 
according to Fig. 1. 

 
Fig. 1. Domain boundary conditions and dimensions 

 
A splitter plate separates Nitrogen and Oxygen up to 1/3 
channel length. The channel length is 16µm. inlet 
pressure for both species are 100 kPa and the exit 
pressure is low enough to avoid any reverse flow. 
Species temperature is 300K. Side walls are periodic. 

Fig. 1. Domain boundary conditions and dimensions

Fig. 2. The mass fraction of CO in the microchannel
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Table 1. Mixing length of cases with different blockage 
ratio

 

Particle collision to upper and lower walls is a diffuse 
reflection which is a function of wall temperature. The 
mass fraction of CO is shown in Fig. 2. When the mass 
fraction is 0.5, mixing is completed. 

 
For a more precise calculation of mixing, the mixing 
length is defined as follows: 
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where ( ), ,mC i y
 is the mass fraction of species i at 

equilibrium and ( ),mC i y  is the mass fraction at an 

arbitrary section from the channel inlet along the y-axis. 
When 0.01   mixing is complete. The mixing length 
for the benchmark case is 7.1µm. 

3.2. Effect of obstacle number and location on 
mixing 

Eight cases with different obstacle numbers and 
locations are considered. The blockage ratio is defined 
as follows: 
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where Ai is the wet area of the obstacle, l is the total 
length of obstacles and H is channel height. According 
to Table 1, it is observed that when the blockage ratio is 
increased, the mixing process is promoted. 

Table 1. Mixing length of cases with different blockage ratio 
 

 No. Obstacles   
    Col. 
Case  

1 2 3 4 ζ 
(µm) 

b 

Case 1 --- --- --- --- 7.1 0 
Case 2 2 --- --- --- 6.9 0.43 
Case 3 6 --- --- --- 6.3 0.85 
Case 4 12 --- --- --- 6.35 0.83 
Case 5 12 --- --- --- 6.8 0.5 
Case 6 6 --- --- --- 6.25 0.95 
Case 7 4 5 --- --- 6.35 0.83 
Case 8 6 6 6 6 6.28 0.93 
 

3.3. Effect of flow injection on mixing 

Four cases are considered: the first case is a simple 
channel without injection, the second case has cross 
injection, the third case has inverse injection, and flow 
is injected vertically through an obstacle in the fourth 
case. Mixing lengths are presented in Table 2. 
 
 
 

 

Table 2. Mixing length of cases with flow injection 
 

 Mass flow (µg/s)  
 inlet outlet ζ (µm) 

Case 1 32 32 7.1 
Case 2 26.8 32.3 8.3 
Case 3 26.8 32.3 7.45 
Case 4 18 27.1 6.95 

 

According to Table 2, flow injection in cases 2 and 3 led 
to higher mixing length, while in case 4 mixing 
enhances due to the obstacle effect in the domain. 

4. Conclusion 

In the present study, the effect of obstacles in a 
microchannel on the mixing is studied. It was 
demonstrated that as the blockage ratio increased, the 
mixing is enhanced. The injection of flow was also 
studied. It was concluded that injection behaves 
similarly to obstacles, but the addition of mass flow due 
to injection increases mixing length.  
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where Ai is the wet area of the obstacle, l is the total length 
of obstacles and H is channel height. According to Table 1, 
it is observed that when the blockage ratio is increased, the 
mixing process is promoted.

3- 3- Effect of flow injection on mixing
Four cases are considered: the first case is a simple channel 

without injection, the second case has cross injection, the 
third case has inverse injection, and flow is injected vertically 
through an obstacle in the fourth case. Mixing lengths are 
presented in Table 2.

According to Table 2, flow injection in cases 2 and 3 led 
to higher mixing length, while in case 4 mixing enhances due 
to the obstacle effect in the domain.
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length. 
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خلاصه: در پژوهش حاضر، به منظور بررسی اثر تعداد، موقعيت موانع و تزریق جریان بر اختلاط جریان در ميکروکانال با طول 16 
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مقدمه- 1
و  ميكروالكترومكانيكي1  ابزارآلات  ساخت  در  چشمگير  پيشرفت 
برتري اين ابزارآلات در ابعاد ميكرو نسبت به مقياس بزرگ آنها سبب 
 ]1-4[ اختلاط  چون  زمينه هايي  در  ويژه  به  وسايل  اين  از  استفاده 
کندی  به  ميكرو  ابعاد  در  اختلاط  اينكه  دليل  به  است.  جريان شده 
صورت می گيرد و بيشتر بر اساس نفوذ2 ذرات است، تحقيقات زيادی 
اختلاط  آن  در  که  است  شده  ميكروميكسرهايی  ساخت  زمينه  در 
جريان در اين ابعاد سريعتر انجام شود]5 و 6[. به طور کلی اختلاط 
در ابعاد ميكرو به دو دسته کلی تقسيم می شود: اختلاط غيرفعال ]9-

7[ و اختلاط فعال ]10 و 11[. در اختلاط غير فعال، مخلوط شدن 
دو جريان از طريق تغيير در ساختار کانال انجام می گيرد و در اختلاط 
می شود  تسريع  ميكروپمپ  نظير  ابزارآلاتی  طريق  از  اختلاط  فعال، 
گازي  جريان هاي  اختلاط  به صورت  می تواند  جريان  اختلاط   .]12[

1  Micro-Electro-Mechanical-System (MEMS)
2  Diffusion

در ابعاد ميكرو انجام شود که اکنون جزء زمينه هاي جذاب تحقيقاتي 
است. از جمله مطالعات اوليه در اين زمينه در ميكرومجاری توسط يان 
و فاروک ]13[ انجام شده است. مدل آنها شامل يک کانال است که 
ورودی آن توسط يک صفحه جداکننده جريان به دو قسمت تقسيم 
شده است. از بخش بالا جريان گاز اکسيژن و از بخش پايينی جريان 
گاز هيدروژن وارد می شود. صفحه جداکننده تا يک سوم طول کانال 
فاروک  و  ترکيب می شوند.يان  با هم  يافته و سپس دو جريان  ادامه 
نشان داده اند که طول اختلاط با افزايش اختلاف فشار ورود و خروج از 
کانال، افزايش می يابد. ونگ و لی ]14[ تحقيق مشابهی انجام داده اند 
اما به منظور حذف اثرات تفاوت جرم مولكولی ذرات، از گاز نيتروژن و 
کربن مونو اکسيد به عنوان گازهای ورودی استفاده نموده اند. مشاهدات 
آنها نشان داده است که طول اختلاط با عكس عدد نادسن و دمای گاز 
متناسب بوده و با عدد ماخ رابطه مستقيم دارد. مرجع ]15[ اختلاط 
بررسی  شكل  T− کانال  يک  در  را  کربن مونواکسيد  و  نيتروژن  گاز 
کرده است. نتايج مرجع ]15[ نشان می دهد که در رژيم های جريان با 
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عدد نادسن بالاتر، طول اختلاط کاهش يافته و افزايش اختلاف فشار 
افزايش طول اختلاط می شود. ريحانيان  به  ورودی و خروجی منجر 
را  کربن مونواکسيد  و  نيتروژن  گاز  جريان  اختلاط   ]16[ همكاران  و 
در کانالی با صفحه جداکننده و با قرار دادن دو مانع به فاصله 0/3 
نشان  آن ها  کرده اند.  بررسی  جداکننده  صفحه  انتهای  از  ميكرومتر 
داده اند که طول اختلاط با افزايش ارتفاع موانع کاسته شده، اما منجر 
به کاهش 14% درصدی دبی جرمی نيز می شود. دربندی و صبوری 
با طول 2  نانوکانال  اثر کاهش قطر گلوگاه در يک  بررسی  به   ]17[
ميكرومتر و عرض 0/4 ميكرومتر پرداخته اند. آن ها نشان داده اند که با 
کاهش قطر گلوگاه، طول اختلاط کاهش يافته است. آن ها همچنين 
نشان داده اند که کاهش قطر گلوگاه کانال منجر به کاهش دبی جرمی 
می شود، اما اثر کاهش طول اختلاط کمتر از کاهش دبی جرمی است. 
در تحقيقی ديگر، دربندی و لكزيان ]18[ اختلاط جريان را در يک 
کانال بررسی کرده اند. آن ها نشان داده اند که با افزايش اختلاف فشار 
افزايش  همچنين  و  يافته  افزايش  اختلاط  طول  خروجی،  و  ورودی 
می دهد.  کاهش  را  اختلاط  طول  ورودی ،  گونه های  فشار  نسبت 
همچنين  و  جريان  ورود  زوايای  اثر  بررسی   به  همكاران  و  دربندی 
اختلاط جريان در يک ميكروميكسر  بر  ورودی گونه ها  کانال  ارتفاع 
کانال،  ورودی  ارتفاع  کاهش  با  که  داده اند  نشان  آن ها  پرداخته اند. 
اختلاط تسريع می يابد و با افزايش زاويه جريان ورودی، طول اختلاط 
کاهش می يابد. در تحقيقی ديگر، هوآنگ و همكاران ]19[ به صورت 

T− آزمايشگاهی اختلاط جريان نيتروژن و اکسيژن را در يک کانال 
شكل مورد بررسی قرار داده اند. آن ها مشاهده کرده اند که با افزايش 
عدد رينولدز جريان و همچنين افزايش اختلاف فشار، طول اختلاط 
افزايش می يابد. اخيراً و در تحقيقی ديگر هوآنگ و همكاران ]20[ به 
صورت آزمايشگاهی به بررسی اختلاط سه نوع گاز نيتروژن، آرگون و 
شكل پرداخته اند. مشاهدات  T− هليوم با گاز اکسيژن در يک کانال 
آنها نشان داده است که در سرعت های پايين تر از 30 متر بر ثانيه، 
اختلاط نيتروژن-اکسيژن سريع تر از آرگون-اکسيژن و هليوم-اکسيژن 
است و در سرعت های بالاتر از 30 متر بر ثانيه اختلاط آرگون-اکسيژن 

سريع تر از نيتروژن-اکسيژن و هليوم-اکسيژن است.  
در پژوهش حاضر با استفاده از زبان برنامه نويسی در نرم افزار فرترن 
90 روش دي اس ام سي پياده سازی شده است و به بررسي اثرات موانع 
برای  مي شود.  پرداخته  ميكسر  عملكرد  بهبود  منظور  به  جريان،  در 

شبيه سازی ها از يک رايانه با 7 هسته و مقدار رم 32 گيگابايت استفاده 
شده است و زمان هر يک از شبيه سازی ها به طور متوسط 72 ساعت 
می باشد. طول اختلاط بر اساس کسر جرمی گونه های ورودی تعريف 
می شود و با تعريف پارامتر نسبت انسداد، اثر موقعيت، و تعداد موانع بر 
اختلاط جريان بررسی می شود. همچنين اثر تزريق يک جريان عرضی 

و معكوس در ميكروکانال بر طول اختلاط بررسی می شود. 

مدل عددی و شرایط مرزی حلگر- 2
معادلات کلي- 1- 2

رفتار جريان گاز در ابعاد ميكرو با رفتار گاز در ابعاد مزو و ابعاد 
جريان  پيوستگی  فرض  ميكرو،  ابعاد  در  است.  متفاوت  کاملًا  بزرگ 
مانند  معمول  روش های  بنابراين   .]21[ نيست  معتبر  ديگر  سيال 
سی اف دی1 برای تحليل جريان در اين ابعاد به اندازه کافی دقيق به 
ابعادی  چنين  برای  شده  شناخته  روش های  از  يكی  نمی رسند.  نظر 
که  است  دی اس ام سی2  يا  مونت کارلو  مستقيم  شبيه سازی  روش 
حل عددی معادلات بولتزمن3 را ارائه می کند. در ابعاد ميكرو و نانو، 
معادلات بولتزمن می توانند تحليل دقيقی از رفتار جريان ارائه دهند. 

معادله بولتزمن به صورت زير است:
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F نيروی بين دو ذره،  f تابع توزيع سرعت،  که در رابطه فوق، 
σ سطح مقطع برخورد  n چگالی عددی،  c سرعت ذره است.  و 
rc سرعت نسبی بين دو ذره است. ساير پارامترها در بخش علائم  و 
 s شامل  که  گازی  مخلوط  يک  در  همچنين  شده اند.  داده  توضيح 
گونه مختلف  می باشد، برای هرگونه، تابع توزيع مجزايی در نظر گرفته 
s معادله ای  بولتزمن به يک سری  اين حالت معادلات   می شود. در 
q نمايش داده  p يا  تبديل  می شوند و هر يک از گونه  ها با زيروند 
در يک مخلوط به صورت زير  p  می شوند. معادله بولتزمن برای گونه 

1  Computational Fluid Dynamics (CFD)
2  Direct Simulation Monte Carlo (DSMC)
3  Boltzmann
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نوشته  می شود:
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در اين مقاله معادلات به صورت پايا بررسی می شوند، لذا جمله 
مشتق زمانی از سمت چپ معادلات )1( و )2( حذف خواهد شد. 

الگوریتم حل روش دي اس ام سي- 2- 2
حل  عددي  صورت  به  را   )2( و   )1( معادلات  مونت کارلو  روش 
مي کند. پايه روش مونت کارلو بر اساس محاسبه حرکت ذرات و سپس 
برخورد آنها  می باشد. به منظور کاهش هزينه محاسباتی، ميدان مورد 
بررسی، توسط يک شبكه به سلو ل هايی تقسيم بندی  می شود. اندازه اين 
سلو ل ها متناسب با متوسط طول پويش آزاد مولكولی انتخاب  می شود. 
مونت  روش  مي گيرد. سپس  قرار  ذره  تعداد مشخصي  سلول  هر  در 
کارلو که شامل چهار مرحله اصلی است، اعمال مي شود: حرکت ذرات، 
متغيرهای  از  نمونه گيری  برخورد،  شبيه سازی  ذرات،  شماره گذاری 
ماکروسكوپيک ميدان. ذرات در داخل ميدان حرکت داده مي شوند. به 
هر يک از ذرات شماره اي تخصيص داده مي شود تا موقعيت مكاني و 
همچنين برخورد آن با ديگر ذرات مشخص باشد. سپس برخورد ذرات 
با يكديگر و با ديواره هاي ميدان شبيه سازي مي شود. از شرايط مرزي، 
ذرات ورودي و يا خروجي اخذ و شماره گذاری می شوند. برخورد ذرات 
سخت  کره  مدل  مقاله  اين  در  )که  نيرويی  مدل های  از  استفاده  با 
متغير،  سخت  کره  مدل  در  می شود.  شبيه سازی  می باشد(  متغير 
دو ذره برخوردي به صورت کره در نظر گرفته شده و سطح مقطع 
نمودن  مشخص  و  برخورد  از  پس  مي گردد.  دما  به  وابسته  برخورد 
مجدد موقعيت هريک از ذرات، متغيرهای ماکروسكوپيک مانند فشار، 
دما، و سرعت با استفاده از سرعت ذرات، نمونه گيری می شوند. نمودار 

الگوريتم حل اين روش در شكل 1 نمايش داده شده است.

 

4 
 

شود تا  ای تخصیص داده میشوند. به هر یك از ذرات شماره ذرات در داخل میدان حرکت داده می.  از متغیرهای ماکروسکوپیك میدان
با دیگر ذرات مشخص باشد. سپموقعیت مکانی و همچنین برخو با دیواره رد آن  سازی های میدان شبیهس برخورد ذرات با یکدیگر و 

های نیرویی )که در برخورد ذرات با استفاده از مدلشوند.  گذاری میشرایط مرزی، ذرات ورودی و یا خروجی اخذ و شمارهشود. از  می
متغیر می کره سخت  مقاله مدل  شبیهاین  در  سازی میباشد(  متغیرشود.  کره سخت  نظر    ،مدل  در  کره  صورت  به  برخوردی  ذره  دو 

پس از برخورد و مشخص نمودن مجدد موقعیت هریك از ذرات، متغیرهای  گردد.  ه دما میطح مقطع برخورد وابسته بس و  شده  گرفته  
با استفاده از  الگوریتم حل این روش در  گیری میسرعت ذرات، نمونه   ماکروسکوپیك مانند فشار، دما، و سرعت    1  شکل شوند. نمودار 

 نمایش داده شده است.

خواندن داده ها و 
تعیین ثوابت

شبکه بندی میدان و مقداردهی اولیه به 
ذرات در سلولها و مرزها و شماره  گذاری

 Δtحرکت دادن ذرات به اندازه 
محاسبه برخورد با مرزها

به روز رسانی شماره ذرات

برخورد ذرات با یکدیگر

نمونه گیری از متغیرها

حل پایا 

زمان نهایی  >زمان 

پایان

خیر

بله

خیر

بله

 
 سی اماس:  الگوریتم حل روش دی1  شکل

Fig. 1. DSMC method solution algorithm 
شکل 1.  الگوریتم حل روش دی اس ام سی

Fig. 1. DSMC method solution algorithm
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 /  mλ = µ0 06 محاسبه مي شود )k ثابت بولتزمن است( و برابر با 
است. به منظور اجراي يک شبيه سازي دقيق بايستي اندازه سلول، در 
راستای گراديان تغييرات، کمتر از طول پويش آزاد مولكولي در نظر 
گرفته شود تا جابجايي هر ذره در هر گام زماني از يک سلول به سلول 
مجاور درنظر گرفته شود ]24[. به منظور اطمينان از دقت شبكه بندی، 
مرجع ]25[ اندازه مناسب سلول را کمتر از يک سوم طول پويش آزاد 
اين معيار درنظر گرفته  مولكولی در نظر می گيرد و در اين مطالعه، 
می شود. بنابراين 500 سلول در راستای طول کانال و 50 سلول در 
راستای ارتفاع کانال درنظر گرفته می شود. همچنين به منظور تمايز 
حرکت از برخورد، گام زماني کمتر از متوسط زمان برخورد مولكولي 
انتخاب مي شود که در اين نمونه، متوسط زمان برخورد مولكولي برابر 
سلول  هر  در  ذره   20 تعداد  حداقل  معيار  است.  ثانيه   4/4×10-9 با 
بايستي در نظر گرفته شود تا انتخاب صحيح جفت ذره برخوردي به 

درستي انجام گيرد ]26[.
از آن  ارائه شده است که  اختلاط  بررسی  برای  تعاريف مختلفی 
جمله می توان به راندمان اختلاط و طول اختلاط اشاره نمود ]31-

طول  محاسبه  برای  دقيق  و  ساده  رابطه  يک  از  مقاله  اين  در   ]27
اختلاط به صورت زير استفاده می شود:

(6)

 مورد 
و محل  شماره معادله

 قرارگیری 
 MathTypeمعادله تایپ شده در 

6 

 (، 4معادله شماره )

 ،5صفحه 

 مقاله فارسی  

2
2exp cos

22
2

cos 1 cos
2 2

U
RTn RTn

U Uerf
RT RT

     − +      =        +       

 

7 

 الف(، - 5شماره )معادله 

 ،5صفحه 

 مقاله فارسی  

( ) j e
e jj

j j

P P
u u

a
−

= +


 

8 

 ب(،- 5معادله شماره )

 ،5صفحه 

 مقاله فارسی  

( )in jj
v v= 

9 

 ج(،- 5معادله شماره )

 ،5صفحه 

 مقاله فارسی  

( ) ( )
e

e j
e j

PT
R

=


 

10 

 (، 6معادله شماره )

 ،6صفحه 

 مقاله فارسی  

( ) ( )
( )

,

,

max , - ,
,

m m

m

C i y C i y
i yC

 



  = 

11 
 (، 7معادله شماره )

 ،6صفحه 
1

( )

( )

p p
m S

p p
p

n m dA
C

n m dA
=

= 


 

 

 ( ),mC i y در رابطه فوق،  کسر جرمی گونه i در حالت تعادلی و 
 y در يک مقطع دلخواه از ورودی در راستای i کسر جرمی گونه جرمی
است که معمولاً دورترين نقطه از خط مرکزی کانال است. عبارت کسر 

mC برابر با نسبت زير است: جرمی 
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s− تا  اول  گونه  )از  گونه ها  کل  چگالی 
1

S

p p
p

n m
=
∑ از  منظور 

دليل  به  است.  امُ  p− گونه  چگالی   p pn m از  منظور  و  است(  امُ 
 n دوبعدي بودن جريان، انتگرال روي سطح اعمال مي شود. منظور از 

m وزن مولكولي هر  ، چگالي عددي در هر سلول است. منظور از 
فقط شامل يكي از گونه هاست  p ذره است. در صورت کسر، مقدار 
p براي تمامي گونه ها  يعني گونه اول( و در مخرج کسر  p )مثلًا 1=
 p = 2 يعني گاز نيتروژن و  p =1 محاسبه مي شود. در اين مقاله 
مقدار  هنگامي که   ،)6( رابطه  اساس  بر  کربن مونواکسيد.  گار  يعني 
ξ شود، جريان کاملًا مخلوط شده در نظر گرفته مي شود.  <0/02
ξ را در راستاي طول کانال نشان داده و با مرجع  شكل 2 تغييرات 
در   ξ تغييرات  پروفيل  در  ناچيزي  اختلاف  مي کند.  مقايسه   ]16[
مقاله حاضر با نتايج ريحانيان و همكاران ديده مي شود که اولاً ناشي از 
تعريف محدوده اختلاط کامل است که توسط ريحانيان و همكاران بر 
اساس چگالی در نظر گرفته شده است و ثانياً ناشي از طبيعت آماري 

روش دي اس ام سي است. 

نتایج و بحث- 4
تعریف مساله )نمونه مبنا(- 1- 4

نيتروژن  جريان  دو  اختلاط  اختلاط،  طول  تعريف  از  استفاده  با 
ارتفاع  و  ميكرومتر   16 طول  به  کانال  يک  برای  کربن مونواکسيد  و 
بالايی  بخش  از   .)3 )شكل  می گيرد  قرار  بررسی  مورد  ميكرومتر   1
دو  می شود.  وارد  نيتروژن  پايين  بخش  از  و  کربن مونواکسيد  کانال، 
کانال  طول  يک سوم  تا  که  جداکننده  يک  توسط  ورودی،  جريان 
ميانه  در  جداکننده  صفحه  می شوند.  جدا  هم  از  است  شده  کشيده 
ارتفاع کانال قرار گرفته است. به منظور کاهش اثرات افزايش سرعت 
جريان در انتهاي صفحه اسپليتر )جلوگيری از ايجاد يک پله جريان(، 
ضخامت صفحه اسپليتر ناچيز درنظر گرفته مي شود. طول کانال نيز 
برابر با 16 ميكرومتر در نظر گرفته مي شود تا اختلاط دو جريان به 
برای هر دو گونه 100  طور کامل صورت گيرد. مقدار فشار ورودی 
کيلوپاسكال و فشار خروجی به قدری پايين درنظر گرفته می شود که 
جريان برگشتی در کانال به وجود نيايد. همچنين دمای ورودی هر دو 
گونه 300 کلوين درنظر گرفته می شود. اما شرايط مرزی ديواره های 
جانبی پريوديک درنظر گرفته می شوند تا در راستای محور z گراديان 
تغييرات وجود نداشته باشد و شبيه سازی دوبعدی باشد. درنظرگيری 
دقت  افزايش  و  کافی  ذرات  تعداد  تأمين  دليل  به   z محور  راستای 
نمونه گيری در هر سلول انجام شده است. برخورد ذرات با ديواره های 
درنظر  ديفيوزيو  صورت  به  اسپليتر  صفحه  همچنين  و  پايين  و  بالا 

گرفته می شود که تابعی از دمای سطح برخورد است ]32[.
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شرایط مرزی- 3- 2
ذرات،  برخورد  سينتيک  شبيه سازی  منظور  به  حاضر،  مقاله  در 
شرط  موارد،  تمامی  در  می شود.  استفاده  متغير  کره سخت  مدل  از 
انعكاس ديفيوزيو1 برای ديواره های بالا و پايين در نظر گرفته می شوند. 
در برخورد ديفيوزيو ذره با سطح، ذره با سطح برخورد مي کند. سپس 
در يک جهت اتفاقي، با سرعت و انرژي دروني اي که تابعي از دماي 
جانبی  ديواره های  برای  مرزی  شرايط  مي شود.  منعكس  است  سطح 
پريوديک2 درنظر گرفته می شود که يک شبيه سازی دوبعدی را ايجاد 
می کند. در شرط مرزي پريوديک، هر ذره که وارد دامنه حل مي شود، 
ذره ای در سمت مخالف و با همان مقدار و جهت سرعت از آن خارج 
می شود. شرط مرزی فشار در ورود و خروج براي يک جريان زير صوت 
مرزي  شرايط  در  است.   ]22[ مرجع  از  برگرفته  اصلاحاتی  انجام  با 
مقادير سرعت  آن  اساس  بر  و  مي شود  تنظيم  ورودي  فشار  ورودي، 

محاسبه می شود:
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داشته  وجود  افقی  محور  راستای  در  ورودی  مرزی  شرايط  اگر 
باشد، از معادله )3-الف( و )3-ج( استفاده شده و در راستای محور 
) و اگر شرط مرزی ورودی در راستای  )in jj

v v= عمودی شرط 
عمودی باشد، سرعت ورودی از معادله )3-ب( و )3-ج( محاسبه شده 

محاسبه می شود.  ( )in jj
u u= و مؤلفه افقی سرعت از رابطه 

يک  در  ذره  شار  ماکسول-بولتزمن،  تعادلی  توزيع  يک  فرض  با 
راستای معين به صورت زير محاسبه مي شود ]22 و 23[:

1  Diffusive
2  Periodic
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شرط مرزی جريان در خروج از ميدان تنها با اعمال فشار خروجی 
حاصل می شود. بنابراين چگالی، دما، و سرعت در خروجی ميدان به 
صورت زير به دست می آيد. مقدار چگالي خروجي، از شار عددي ذرات 

در هر سلول قابل محاسبه است.
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محدوده اعتبار روابط فوق براي رژيم جريان هاي لغزشي و انتقالي 
است ]23[.

اعتبارسنجی- 3
ميدان مورد بررسي شامل يک کانال است که از دو ورودي مجزا 
تشكيل شده است. گاز ورودي اول کربن مونواکسيد و گاز ورودي دوم، 
نيتروژن است. طول کانال 10 ميكرومتر و ارتفاع کانال 1 ميكرومتر 
آن  مقدار  که  مي افتد  اتفاق  ميدان  ورودي  در  فشار  بيشينه  است. 
KT  کلوين  = 300 kPaP است. همچنين دماي ورودی  =150
درنظر گرفته مي شود. دو جريان پس از گذشت 3 ميكرومتر از طول 
کانال با يكديگر مخلوط می شوند. دو مانع به فاصله 3/3 ميكرومتر از 
شروع کانال در بالا و پايين کانال قرار دارند و ارتفاع آنها برابر با 0/3 

ميكرومتر است. 
-10 با  برابر  ترتيب  به  کربن مونواکسيد  و  نيتروژن  ذرات  قطر 

آزاد  پويش  طول  کمترين  است.  متر    4/12×10-10 و   4/11×10
مولكولي در شرايطي است که فشار بيشينه باشد )ورودی ميدان حل(. 
 /kT d Pλ = π 22 رابطه  از  مولكولي  آزاد  پويش  طول  مقدار 
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 نحوه محاسبه طول اختلاط :2 شکل

Fig. 2. Mixing length calculation procedure    
 نتایج و بحث  -4

 تعریف مساله )نمونه مبنا( -4-1

اختلاط،   تعریف طول  از  استفاده  کربن  اختلاطبا  و  نیتروژن  به طول  دو جریان  کانال  یك  برای  ارتفاع    16مونواکسید  و   1میکرومتر 
شود. دو جریان  مونواکسید و از بخش پایین نیتروژن وارد می(. از بخش بالایی کانال، کربن3  شکلگیرد )رسی قرار میمیکرومتر مورد بر

اع کانال  شوند. صفحه جداکننده در میانه ارتفسوم طول کانال کشیده شده است از هم جدا میتوسط یك جداکننده که تا یك   ،ورودی
قرار گرفته است. به منظور کاهش اثرات افزایش سرعت جریان در انتهای صفحه اسپلیتر )جلوگیری از ایجاد یك پله جریان(، ضخامت  

با    شود.صفحه اسپلیتر ناچیز درنظر گرفته می شود تا اختلاط دو جریان به طور  میکرومتر در نظر گرفته می  16طول کانال نیز برابر 
برای هر دو گونه  کامل صورت   پایین درنظر گرفته می   100گیرد. مقدار فشار ورودی  به قدری  شود که کیلوپاسکال و فشار خروجی 

گونه   دو  هر  ورودی  دمای  همچنین  نیاید.  وجود  به  کانال  در  برگشتی  می  300جریان  گرفته  درنظر  مرزی  کلوین  شرایط  اما  شود. 
پریودیك درنظر گرفته میدیواره  راستای محور  شوهای جانبی  تا در  باشد و شبیه  zند  نداشته  تغییرات وجود  سازی دوبعدی  گرادیان 

گیری در هر سلول انجام شده است. برخورد  تعداد ذرات کافی و افزایش دقت نمونه   نیتأمبه دلیل    zباشد. درنظرگیری راستای محور  
با دیواره  پایین و همچنین صفحه اسپلیتر به صوذرات  تابعی از دمای سطح برخورد  رت دیفیوزیو درنظر گرفته میهای بالا و  شود که 

 .[32] است
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Fig. 2. Mixing length calculation procedure    
 نتایج و بحث  -4

 تعریف مساله )نمونه مبنا( -4-1

اختلاط،   تعریف طول  از  استفاده  کربن  اختلاطبا  و  نیتروژن  به طول  دو جریان  کانال  یك  برای  ارتفاع    16مونواکسید  و   1میکرومتر 
شود. دو جریان  مونواکسید و از بخش پایین نیتروژن وارد می(. از بخش بالایی کانال، کربن3  شکلگیرد )رسی قرار میمیکرومتر مورد بر

اع کانال  شوند. صفحه جداکننده در میانه ارتفسوم طول کانال کشیده شده است از هم جدا میتوسط یك جداکننده که تا یك   ،ورودی
قرار گرفته است. به منظور کاهش اثرات افزایش سرعت جریان در انتهای صفحه اسپلیتر )جلوگیری از ایجاد یك پله جریان(، ضخامت  

با    شود.صفحه اسپلیتر ناچیز درنظر گرفته می شود تا اختلاط دو جریان به طور  میکرومتر در نظر گرفته می  16طول کانال نیز برابر 
برای هر دو گونه  کامل صورت   پایین درنظر گرفته می   100گیرد. مقدار فشار ورودی  به قدری  شود که کیلوپاسکال و فشار خروجی 

گونه   دو  هر  ورودی  دمای  همچنین  نیاید.  وجود  به  کانال  در  برگشتی  می  300جریان  گرفته  درنظر  مرزی  کلوین  شرایط  اما  شود. 
پریودیك درنظر گرفته میدیواره  راستای محور  شوهای جانبی  تا در  باشد و شبیه  zند  نداشته  تغییرات وجود  سازی دوبعدی  گرادیان 

گیری در هر سلول انجام شده است. برخورد  تعداد ذرات کافی و افزایش دقت نمونه   نیتأمبه دلیل    zباشد. درنظرگیری راستای محور  
با دیواره  پایین و همچنین صفحه اسپلیتر به صوذرات  تابعی از دمای سطح برخورد  رت دیفیوزیو درنظر گرفته میهای بالا و  شود که 

 .[32] است
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