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Sogutma endiistrisinde, magnetohitrodinamik gii¢ sistemlerinde, bazi tip yariiletkenlerin
tretiminde, elektriksel giic tiretme sistemlerinde ve itme giicliyle calisan yakit
sistemlerinde kullanilan akigkanlardan bazilar1 ozon tahrip edici olduklarindan
(kloroflorokarbon ve tiirevleri) kullanim i¢in elverigli degillerdir. Bunlardan bazilar1 da
molekiiler yapilar1 nedeniyle ozon tahrip edici olmadiklarindan gevre kirliligi agisindan
kullanima daha elverislidirler. Bu nedenle ozon tahrip edici gazlarin yerine, giinlimiizde
yukarida bahsedilen teknolojik ve bilimsel calismalarda sogutucu ve itici akigkanlardan
olan *He, “He veya bunlarin esdeger karigimlarinin kullanilmasi ¢alismalari baslatilmistir.
Bu calismalar dogrultusunda varilan bazi sonuglara gore “He, “He veya bunlarin esdeger
karisimlarinin ¢ok diisiik sicaklik arahginda kullamlabilecegi gibi, yiiksek sicaklik (10* K

gibi) araliginda da kullanilabilecegi arastirmacilarca belirtilmistir.

Giintimiizde, “He, “He veya bunlarm esdeger karigimlarimin teknolojik ve bilimsel

arastirmalarda kullanilabilmeleri i¢in, termofiziksel 6zelliklerinin duyarli ve belirsizligi en
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az olacak sekilde belirlenmesi gerekir. Bu nedenle, bu akiskanlarin termofiziksel
dzelliklerin belirlenmesinde kullanilan kuantum mekaniksel Q") carpisma integrali
bagintisinin ve termodinamik fonksiyonlarin hesaplanmasinda kullanilan kuantum
mekaniksel ikinci virial B(T) bagintisinin da duyarl olarak belirlenmesi gerekmektedir. Bu
yapilan calismalarda *He, *He ve bunlarin esdeger karisimlarindan olusan akiskanlarin
1-10* K arasindaki termofiziksel 6zelliklerinin ve termodinamik fonksiyonlarmin dogru ve

belirsizliklerinin en az olacak sekilde bulunmasi ve hesaplanmasini amaglamaktadir.

Yapilan bu ¢aligmada, akiskanlarin termofiziksel 6zelliklerinin hesaplanmasinda kullanilan

Q(”’S)(T) carpisma integrali bagintisinin elde edilmesi i¢in iki yontem kullanilmistir.

Birinci yontem, yalmzea diisiik yogunluklu *He i¢in, klasik kuantum mekaniksel Q("‘S)(T)

carpisma integrali bagitist kullanilarak yapilan hesaplama yontemidir. Bu hesaplamalar

sonucunda 1-10* K sicaklik araligi igin teorik Q(”"‘)(T) carpisma integrali degerleri elde

edilmistir. ikinci yontem ise, *He, *He ve esdeger karisimlarindan olusan her bir akiskan
icin sonuclar1 deneysel sonuclara da uyan 1-10° K sicaklik araliginda, duyarli ve
belirsizligi en az olan, ayr1 ayr1 carpigsma integralleri Onerilerek yapilan hesaplama
yontemidir. Bu hesaplama yonteminde, sicakligin bir fonksiyonu olarak onerilen duyarli ve
belirsizligi en az olan carpisma integralleri, literatiirde deneysel ve standart olarak kabul
edilen ab initio hesapsal verilere fit edilerek belirlenmistir. Yapilan bu her iki hesaplama
sonucunda 1-10* K sicaklik araliginda diisik yogunluktaki ele alinan her akiskan ve es

(ns

karisimlari i¢in onerilen Q )(T) carpisma integrali bagintisi kullanilarak, viskozite n(T),

termal iletkenlik A(T) ve kiitle difiizyon katsayis1 D(T) teorik degerleri elde edilmistir.

Bu ¢alismada, *He, *He ve esdeger karisimlarina ait ve termodinamiksel fonksiyonlardan
olan, i¢ enerji degisimi (AU), entalpi degisimi (AH), entropi degisimi (AS), sabit hacimdeki
1s1 kapasitesi (ACy), sabit basingtaki 1s1 kapasitesi (AC,), Joule-Thomson katsayist () ve
akiskan icindeki ses Hizi (c) nin hesaplanabilmesinde kullanilan, 1-10* K kadar gecerli
olan ve incelenen akigkanin her biri i¢in ayr1 ayr1 olacak sekilde B(T) ikinci virial terimi
bagintilar1 Onerilmistir. Ayrica B(T) ikinci virial bagintilar1 6nerilirken, bu bagintilarin

sicakligin bir fonksiyonu oldugu fiziksel olgusu géz dniine alinmus ve buna gére, *“He, *He
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ve esdeger karigimlari igin sicakligin analitik fonksiyonu olan dort degisik tipte ikinci virial

terimi Onerilmistir.

Sonug olarak, ¢izelgelerden de goriilecegi lizere Onerilen termofizik yar1 hesapsal ifadeler,
literatiirdeki pek c¢ok oOnerilen yar1 hesapsal ifadelerin katsayilarindan daha az katsayili
olmasiyla birlikte daha hassas sonuglar elde edilmistir. Onerilen bu ifadelerin hassasiyeti
yaninda, literatiirdeki pek c¢ok Onerilen ifadeden daha kullamishi ve anlagilir olmast

bakimindan onemlidir.
Anahtar Sozciikler:  Ikinci virial katsayilari, hal denklemi, Termofizik, Termodinamik,
akiskanlarda ses hizi, Helyum, viskozite, 1s1 iletkenligi, kiitle

difiizyon katsayisi.

Bilim Kodu: 4040301
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Due to severe harm to ozone, some of the fluids are not convenient for using them in
refrigerator industry, magnetohydrodynamic power systems, some kind of semi-conductors
production, electrical power supplies, and also in fuel systems operated by repulsive
forces. Whereas some of them, which are not harmful to ozone due their molecular
structures, and therefore, are more eligible for usages in terms of environmental concern.
So recently, researches on using the fluids of *He, *He and their equivalent mixture have
been begun for the systems mentioned above instead of those destroying the ozone.
However, “He, *He and their equivalent mixture are used at extremely low temperatures in

some areas, and also at high temperatures (1-10* K) in some other areas.

Nowadays, thermophysical properties of *He, *He and their equivalent mixture must be
determined as accurately with the lowest uncertainties. In this respect, both the equation of

quantum mechanical Q"*(T) collision integral for the determination of the thermophysical
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properties and the quantum mechanical B(T) second virial equation for the calculation of
thermodynamic functions should be known at first. Therefore, the goal of this study is to
determine and calculate the thermophysical properties and thermodynamic functions of
*He, “He and their equivalent mixture at 1-10* K, as accurately with the lowest

uncertainties.

In this study, two methods have been employed to obtain the collision integral, Q"*(T)
which used for calculation of thermophysical properties of fluids. The first method is
employed the equation of the classical quantum mechanical collision integral Q"™*(T) for
only low density “He. As a result of this calculation, the theoretical results were obtained
by using the equation of collision integral Q™(T) in 1-10* K range. On the other hand, a
new collision integral have been proposed which in employed as a second method, to
calculate the collision integral Q™*(T) for “He, *He and the equivalent mixture in 1-10* K
range. The viscosity n(T), thermal conductivity A(T) and mass diffusion coefficient D(T)
of fluids were calculated using the proposed equation for Q"™*(T). In order to determine
the uncertainties of the results obtained from the proposed equation of collision integral,
the results were compared with those obtained by ab initio and with experimental values
belonging to low density *He, *He and their equivalent mixture as accepted standards in the

literature.

In this study, second virial coefficient B(T) for each fluid has been proposed to calculate
the thermodynamic functions such as Gibbs energy (AU), enthalpy (AH), entropy (AS),
heat capacity at constant volume (AC,) and at constant pressure (ACp), Joule-Thomson
coefficient (), and sound velocity in fluids(c). Hence, four different types of second virial
equations B(T) as analytical functions of temperatures have been proposed for each fluids

and the equivalent mixture.

As shown in the diagrams, the proposed thermophysical semi-empirical calculation terms
have smaller coefficients in comparison to those found in many proposed semi-empirical
terms in the literature. Therefore, the more sensitive results were obtained. It is also
important that these proposed terms are comparatively not only more sensitive but also

easily understandable.
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BOLUM 1

GIRIS
1.1 AMAC

Sogutma endiistrisinde, magnetohitrodinamik gii¢ sistemlerinde, bazi tip yariiletkenlerin
tiretiminde, elektriksel gili¢ {iretme sistemlerinde ve itme giicliyle c¢alisan yakit
sistemlerinde kullanilan akigkanlardan bazilar1 ozon tahrip edici olduklarindan
(kloroflorokarbon ve tiirevleri) kullanim i¢in elverigli degillerdir. Bunlardan bazilar1 da
molekiiler yapilar1 nedeniyle ozon tahrip edici olmadiklarindan ¢evre kirliligi agisindan
kullanima daha elverislidirler. Bu nedenle ozon tahrip edici gazlarin yerine, glinlimiizde
yukarida bahsedilen teknolojik ve bilimsel ¢alismalarda sogutucu ve itici akigkanlardan
olan “He, *He veya bunlarin esdeger karisimlarinin kullanilmasi ¢alismalari baslatiimistir
[1, 2]. Bu g¢alismalar dogrultusunda varilan bazi sonuglara gore *He, *He veya bunlarin
esdeger karigimlarinin ¢ok diisiik sicaklik araliginda kullanilabilecegi gibi, yiiksek sicaklik

(10* K) araliginda da kullanilabilecegi arastirmacilarca belirtilmistir [1].

*He, *He veya bunlarin esdeger karisimlarinmn termofiziksel (viskozite n(T), termal
iletkenlik A(T) ve kiitle difiizyon katsayis1 D(T) gibi) ozelliklerin belirlenmesinde

kullanilan kuantum mekaniksel Q") carpisma integrali bagintisinin ve termodinamik
fonksiyonlarin hesaplanmasinda kullanilan kuantum mekaniksel ikinci virial B(T)
bagintisinin diisiik ve yiiksek sicaklik araliklarinda duyarli ve belirsizligi en az olacak
sekilde belirlenmesi, ayni zamanda bu sicaklik araliklarindaki davranisinin da en iyi
sekilde bilinmesi, bu akigskanlarin teknolojik ve bilimsel arastirmalarda kullanilabilmeleri
bakimindan 6nem arz etmektedir [1-6]. Bu nedenle, yapilan bu calismalarda, diisiik
yogunluklu *He, *He ve bunlarin esdeger karisimlarindan olusan akigskanlarin 1-10* K
arasinda ve bir atmosfer basingta (101.325 kPa), termofiziksel 0Ozelliklerinin ve
termodinamik fonksiyonlarmin dogru ve belirsizlikleri en az olacak sekilde bulunmasi ve

hesaplanmas1 amaglanmustir.



Termofiziksel niceliklerin  biiylikliiklerinin =~ bulunmasina iligkin  hesaplamalarin
yapilabilmesi icin, *He ve *He akiskanlarmin her birine ait molekiiller arasi etkilesim
potansiyel enerji fonksiyonlarmin duyarli olarak bilinmesi gerekmektedir. Istenilen genis
sicaklik araliklarinda termofiziksel niceliklerin giiniimiiz deney teknolojilerinin yetersizligi
nedeniyle bulunmasi miimkiin olmadigindan, bu niceliklerin hesaplanmasinda kuantum

mekaniksel yontemin kullanilmasi tam ve giivenilir bir yaklagim saglamaktadir.

Yapilan bu calismada, akiskanlarin n(T) viskozluk, A(T) 1s1 iletkenligi ve D(T) diflizyon

ns

gibi termofiziksel 6zelliklerinin hesaplanmasinda kullanilan Q! )(T) carpisma integrali

bagintisinin elde edilmesi amaglanmis ve bu islem i¢in iki yontem kullanilmistir. Birinci

(n,s

yontem, diisiik yogunluklu *He ait QY )(T) carpisma integralinin hesaplanmasinda, klasik

He
kuantum mekaniksel Q(’”)(T) carpisma integrali bagintis1 kullanilarak yapilan hesaplama
yontemidir. Tkinci yontem ise, “He, *He ve esdeger karisimlarindan olusan akigkanlar igin

sonuclar1 deneysel ve ab initio hesapsal sonucglara da uyan duyarli ve belirsizligi en az

olan, ayr1 ayr1 ¢arpisma integralleri 6nererek yapilan hesaplama yontemidir.

Birinci hesaplama yoOnteminde, Q(”"Y)(T) bagintis1 i¢inde olan ve sicakligin c¢esitli
degerlerine bagli yaklasik 2000 carpisma goreli kinetik enerjilerine (relative kinetic energy

of the collision, E:%mgz) karsilik gelen ve Hurly tarafindan saglanan kuantum tesir kesiti

Q"(E) nin say1sal degerleri kullanilmustir [1].

Ikinci hesaplama yonteminde, sicakhigin bir fonksiyonu olarak ©nerilen ¢arpisma
integralleri literatiirdeki deneysel ve ab initio hesapsal verilere fit edilmistir. Bu least
squares (en kiiclik kareler) fit yontemiyle ¢arpisma integrallerinin katsayilar1 belirlenmis ve
Powel’s minimizasyon yontemi kullanilarak en duyarli ve belirsizligi en az olan ¢arpisma

integralleri bagmntilar1 segilmistir. Yapilan bu her iki hesaplamalar sonucunda 1-10* K

sicaklik araligi i¢in Onerilen Q) (T) bagitisinin teorik degerleri elde edilmistir.

Bu calismada, sicakligin fonksiyonu olan ve kuantum mekanik davraniglari da igeren

Q(f’HSe), Q(;’}'fe) ve Qg"iiﬁm bagmtilarinin her biri sicakligin analitik fonksiyonu olan keyfi

sabitli farkli sayisal bagmntilar olacak sekilde &nerilmistir. Onerilen bu bagintilara ait

fiziksel anlamli sabitlerin (e/k potansiyel enerji kuyusu derinligi, ¢ molekiiller arasi



potansiyel enerji fonksiyonu, ¢ molekiiler ¢arpigma ¢ap1 gibi) sayisal degerleri, diger
arastirmacilar tarafindan, kuantum mekaniksel etkilesmeler de kullanilarak elde edilmis ve
n (viskozite), A (1s1 iletkenligi), D (kiitle diflizyon katsayisi) degerlerinin hesaplanmasina

olanak saglanmistir. [1, 2, 5-7].

Bu calismada, iki degisik yontemle elde edilerek Onerilen yart teorik Q&"gg,

Q) ve Q)

S oy pagntilarinin gegerliliginin ve belirsizliklerinin smirlarinin kontroli
(% ortalama sapma ve Powel’s minimizasyonu) once klasik sinirlar i¢inde gecerli olan

Lennard-Jones(6-12) ve Maitland-Smith n(? )— 6 potansiyel enerji fonksiyonlarinin
kullanimiyla elde edilen ve sicakliga gore degisen Q) (T) garpisma integrali degerleriyle

karsilastirilarak yapilmistir [6-8]. Daha sonra, bu karsilastirmalar, kuantum mekaniksel
etkilesimleri de iceren Hurly ve arkadaslari, Janzen ve arkadaslari, Aziz ve arkadaslari,
Boyd ve arkadaslar1 [1-6] nin termofiziksel Ozelliklere ait verileri kullanilarak da

yapilmigtir.

*He °He ve esdeger karisimlart i¢in Hurly ve arkadaslari, Janzen ve arkadaslari, Aziz ve

arkadaslari, Boyd ve arkadaslarn tarafindan, ayr1 ayr1 Onerilen Q("'S)garplsma integrali

bagintilar1 kullanilarak elde edilen seyreltik gaz viskoziteleri 7(T), kiitle diflizyon
katsayilart D(T) ve termal iletkenlik A(T)’ye ait hesaplanan degerlerin, bu fiziksel

nicelikleri 6lgmek icin yapilacak olan deney aletlerinin kalibrasyonunda kullanilabilecegi

ifade edilmektedir [1, 2].

Hurly, Janzen, Aziz, Boyd ve arkadaslar tarafindan onerilen Q(”’S)(T) carpisma integrali

bagntilar, bu arastirmacilar tarafindan bir atmosfer basingtaki (101.325 kPa) *He, *He ve
esdeger karistminin diisiik yogunluklara ait termofiziksel 6zelliklerinden; seyreltik gaz
viskoziteleri 7(T), kiitle Diflizyon D(T) katsayilar1 ve termal iletkenlik A(T) degerlerinin
1-10* K sicaklik araligindaki hesaplamalarinda kullanilmistir. Yapilan cahismada, 6nerilen
carpigma integrali bagintilarindan elde edilen sonuglarin belirsizliklerinin saptanmasi igin,
literatiirde bir standart olarak kabul edilen, konuya iligkin 6l¢iimleri yapacak aletlerin
kalibrasyonunda kullanilacak nitelikte olan ve ayn1 zamanda kuantum mekaniksel yapidaki
davraniglar1 da igeren ab initio hesaplanan degerleri ve diisiik yogunluktaki He’a ait en

gecerli deneysel veriler kullanilmistir [1-3, 7-10].

3



Bu c¢alismada, ayn1 zamanda, ‘He, °He esdeger karigimlarina ait ve termodinamiksel
fonksiyonlardan olan, i¢ enerji degisimi (AU), entalpi degisimi (AH), entropi degisimi
(AS), sabit hacimdeki 1s1 kapasitesi (AC,), sabit basingtaki 1s1 kapasitesi (ACp), Joule-
Thomson katsayis1 (1) ve akiskan icindeki ses hizi (¢) nin [7, 8] hesaplanabilmesinde
kullailan, 1-10* K sicaklik araliginda gecerli olan (iki molekiil arasindaki kuantum
mekaniksel etkileri de veren) ve incelenen akiskanin her biri i¢in ayr1 ayr olacak sekilde
ikinci virial terimi bagintilar1 B(T) Onerilmistir. Ayrica ikinci virial bagintilar1 B(T)
Onerilirken (yar1 teorik ve hesapsal fizik yontem kullanmak amaciyla), bu bagintilarin
sicakligm bir fonksiyonu oldugu fiziksel olgusu goz 6niine alinmustir. Buna gore, “He ve
*He i¢in sicakligin analitik fonksiyonu olan dért degisik tipte ikinci virial terimi ve *He-
‘He esdeger karisimi i¢in de dort degisik tipte ikinci virial terimi Onerilmistir. *He, *He ve
‘He-’He esdeger karigimlari i¢in Onerilen ikinci virial terimi bagintilarinin sabitlerinin
niimerik degerleri, ab initio hesaplamalariyla elde edilen [1, 3, 4] ve deneysel verilere ait
degerler [2, 5] kullanilarak Least Squares Parameter Estimation (fit yontemi) yontemiyle

bulunmustur.

Sonug olarak, bu ¢alismada ‘He, *He ve *“He+'He esdeger karisimlarma ait ikinci virial
terimi bagintilar1 ve ¢arpigma integrali bagintilarinin en gecerli olanlari, Toplam Ortalama
Yiizde Sapma (TOYS) ve Powel’s minimizasyon [11] yontemi (belirsizligi en az olan) ile
belirlenmistir. En gecgerli olan ikinci virial terimi bagintilari ve c¢arpisma integrali
bagintilar1 kullanilarak 101.325 kPa daki He, *He ve *He-'He es karigimlarinin 1-10* K
sicaklik araligindaki ikinci virial degerleri, carpigsma integrali degerleri ve bunlarin birinci

tiirev degerleri hesaplanmustir.

Tim sonuglar, literatiirde bulunan ab initio ve denel verilerle karsilastirilarak yiizde hata
hesaplamalar1 yapilmis ve elde edilen sonuglarin literatiir sonuglariyla oldukca iyi bir
uyum icerisinde olduklart goriilmiistiir [1, 4, 12]. Ayrica, dnerilen bu ifadelerin hassasiyeti
yaninda, literatiirdeki pek ¢ok Onerilen ifadeden daha kullamishi ve anlagilir olmasi

bakimindan énemli oldugu belirlenmistir.



1.2 HELYUM’A AiT TERMOFIiZIiKSEL OZELLIKLERIN VE IKiNCi VIRIAL
TERIMINiN HESAPLANMASI YONTEMLERI

Normal kosullarda kuantum mekaniksel davraniglarda bulunan akiskanlarin termofiziksel
Ozelliklerin hesaplanmasinda genelde, istenilen amaca uygun olarak ii¢ yOntem
kullanilabilir. Termofiziksel 06zelliklerin hesaplanmasinda gecerli olarak kullanilan
yontemlerden birincisindeki hesaplamalar, ¢ok uzun zaman alan ve maliyeti yiiksek olan

(ab initio hesaplamalar1 ve klasik hesaplama yontemleri gibi) islemler icerir.

Birinci hesaplama yonteminde, termofiziksel 6zellikli temel bagintilar1 elde etmek igin,
kuantum mekaniksel davraniglari icinde barindiran ab initio hesaplamalar1 ve He-He
etkilegmelerini tanimlayan, iki molekiil aras1 uzaklik olan r nin genis degerlerine bagli ¢(r)
molekiiller arasi potansiyel enerji fonksiyonu ve bu potansiyelin limit yapis1 kullanilir

[1,3-6, 13].

Ikinci hesaplama yontemi, gazlarin kinetik teorisini ve kuantum-istatistik mekanigin
standart bagmtilart kullanilarak, ¢(r) molekiiller arasi potansiyel enerji fonksiyonundan
hareketle, diisik yogunluktaki *He ve *He iin termofiziksel 6zelliklerini hesaplamay:

amaclar.

Termofiziksel ve termodinamik 6zelliklerin ve ikinci virial bagintisinin incelenmesinde ve
hesaplanmasinda kullanilan iki yontemde de, molekiiller arasi potansiyel enerji
fonksiyonunun se¢imi onemlidir. Incelenecek olan akiskanin molekiiler yapisina ve bu
molekiillerin secgilecek sicaklik araligindaki davraniglarina (klasik ve kuantum mekaniksel)
gore 1903 den bu yana onlarca potansiyel enerji fonksiyonu ¢(r) tipleri pek ¢cok arastirmaci
tarafindan teklif edilmistir [1, 3, 4, 7, 8, 13-19]. SHe ve *He normal kosullarda (oda
sicakligr ve 1 atmosfer basingta) kuantum mekaniksel davraniglar gosterdiginden bunlara
ait ongoriilen potansiyel enerji fonksiyonlari, molekiillerin her tiir davranislarini igerecek
sekilde genis kapsamli olmalidir. Bu tip potansiyel enerji fonksiyonlar:1 ile istenilen
termofiziksel ve termodinamik 6zelliklerin hesaplanabilmesi de ancak ab initio hesaplama
yontemiyle yapilabilmektedir. Eger uygun bir ¢(r) potansiyeli secilebilirse ele alinan
akiskana ait B(T), n(T), MT) ve D(T) niceliklerinin hesaplanmasina iliskin bagintilar elde
edilebilmektedir. Elde edilen bu bagintilarla, istenilen fiziksel niceliklerin sayisal

biiyiikliikleri sicakligin  fonksiyonu olarak belirsizlikleri en az olacak sekilde



hesaplanabilmektedir. B(T), n(T), AM(T) ve D(T) niceliklerinin sayisal biiyiiklikleri ab
initio yontemiyle hesaplansa bile bu hesaplama programlarinin ¢ok pahali ve ¢ok zaman
alic1 oldugu bilinmektedir. Bu nedenle ayn1 duyarlilifa ve belirsizlige sahip ve kullanilmasi
daha kolay bagintilara, endiistri, teknoloji ve bazi bilimsel arasgtirmalarda gerek
duyulmaktadir. Boylesi durumlarda ab initio hesaplamalarina ait fiziksel niceliklerin
sayisal degerleri bir kontrol sistemi olarak kullanilir. Ayrica, bu tip kullanish bagintilar,

yine fizik yasalar1 kullanilarak da elde edilebilmektedir [6-9, 13].

*He, “He ve esdeger karigimlarinin termofiziksel ve termodinamik 6zelliklerinden olan her
birine ait B(T) ikinci virial terimlerinin, diisiik yogunluktaki n(T) gaz viskozitelerinin,
diisiik yogunluktaki A(T) gaz 1s1 iletkenliklerinin ve diisiik yogunluktaki D(T) gaz difiizyon
katsayilarinin hesaplanabilmesi icin, 6nce ele alinan akigkana ait uygun ¢(r) potansiyel
tipleri secilir. Daha sonra, se¢ilen ¢(r) potansiyel tipleri kullanilarak sicakliga bagli kinetik
teori ve istatistik mekanik ifadelerinden hareketle her akiskana ait cesitli yar1 teorik ve

sicakligin analitik bir fonksiyonu olan Q) (T) carpisma integrali bagintilart olusturulur.

Bulunan bu Q(”’s)(T) carpisma integralleri i¢cinden her akigkan icin en gecerli (daha

onceden her akiskana ait kuantum mekaniksel davraniglari da igeren verilerle ve aym

zamanda matematiksel yontemlerle karsilastirarak belirsizligi en az) olanlar seg¢ilir. Segilen

bu fiziksel anlamh Q") (T) bagintilar1 kullanilarak, kuantum mekaniksel davranislarda da

bulunan *He, *He ve bunlarin esdeger karisimlarimin diisik yogunluklar i¢in 1-10* K
sicaklik araliginda, D(T) kiitle diflizyon katsayisi, A(T) termal iletkenlik, 7(T) viskozite ve

B(T) ikinci virial katsayis1 degerleri hesaplanir.

Istenilen termofiziksel ve termodinamik &zelliklerin *He, *He ve *He+’He es karisimlari
icin hesaplanabilmesinde kullanilan ikinci yontem, bazen de bazi aragtirmacilar tarafindan
incelenecek akiskanlara ait ab initio hesaplamalariyla yine bu akiskanlara ait Q" kuantum

(ns)

tesir kesiti degerleri ele alinarak, Q' carpisma integralini veren ifadeler elde etmeyi

amagclar. Boylece her akigkana ait elde edilen bu Q) bagmtilar kullanilarak ele alinan

akigkanlara ve termofiziksel bagintilarla istenilen sicakliga ait D(T) kiitle difiizyon
katsayist, A(T) termal iletkenlik, 7(T) viskozite hesaplamalari yapilabilmektedir
[1,3,5,7,8].



Kullanilan ii¢lincii ve giivenilir diger bir yontem de ilk iki yontemdeki hesaplanan verileri
ve varsa deneysel verileri de kullanan, yari teorik ve hesapsal fizik yontemidir. Bu yontem
ornegin, kuantum mekaniksel davraniglarda bulunan akigskana ait deney teknolojisinin
yetersizligi nedeniyle Olgiilemeyen fiziksel niceliklerin dolayli olarak elde edilmesinde

kullanilmaktadir.

Burada ilk iki yontemle elde edilmis fiziksel niceliklere iliskin degerler veya bunlarin

dolayli yolla deney o6l¢timlerinden elde edilmis degerleri kullanilmaktadir. Yine bu ti¢lincii

tip yontemde, incelenecek Q("'S)(T), D(T), A(T) ve n(T) niceliklerine ait bagintilarin

olusturulmasinda, bu fiziksel niceliklerin sicakligin analitik bir fonksiyonu oldugu fiziksel
gerceginden hareket edilmekte ve ayni zamanda her iki yontemle elde edilen degerlerle

ayni duyarlilikta sonuglara ulagilmaktadir [1, 3, 5].

Bu yéntemle elde edilen B(T), Q")(T), D(T), A(T) ve n(T) gibi fiziksel niceliklere ait

bagintilar, ilk yonteme gore elde edilenlerden daha kullanish olmaktadir. Ilk iki ydntemle
elde edilen bagintilar fazla terimli olmasina karsin, 6nerilen bagintilardaki terimlerin sayisi
oldukca az (10-15) olmaktadir. Bu yonteme gdre hesaplanan fiziksel niceliklerle, diger iki
yonteme gore yapilan hesaplamalar arasindaki belirsizlik toplam ortalama %0.1
mertebesindedir. Ayrica ilk iki yonteme ait ab initio hesaplama yontemlerinde kullanilan
programlar ve deneysel setler oldukca pahali ve elde edilmeleri bilhassa “He ve *He igin
olduk¢a zordur. Bu giin i¢in pek ¢ok fizik dalinda bu yontem (yar1 teorik bazli hesapsal
fizik yontem) kullanilmaktadir [2, 10, 15, 16]. Deney teknolojisinin yetersiz kaldig
fiziksel niceliklerin sayisal olarak elde edilmesinde su anda en gegerli olan bir yontem de,
yar1 teorik bazli hesapsal fizik yontemiyle elde edilen sayisal fiziksel niceliklerin deneysel

sonuclarla ortiismesi nedeniyle sanki deney sonuglar1 gibi kullanilmasidir.

1.3 TEMEL BAGINTILAR VE TANIMLAMALAR

1.3.1 o(r) Potansiyel Enerji Fonksiyonlar1 ve Q(”"‘)Carplsma Integrali

Oncelikle herhangi bir akiskana ait termofiziksel dzelliklerden olan, (1) viskozite, ()
termal iletkenlik ve (D) termal difiizyon bagintilarinin elde edilebilmesi i¢in 6ncelikle bu

termofiziksel bagintilarin i¢inde fiziksel nicelik olarak bulunan al) carpigma (collision)



integrali bagintisinin, ilgilenilen sicaklik degerlerine karsilik gelen degerlerinin elde

edilmesi gerekmektedir. Carpisma integrali bagintisi,

0

Q1) ={(s+ ) TE " x [QU(E) e ECdE (1.1

0

dir. Burada, s kuantum sayisi, T Kelvin olarak sicaklik, Q™ kuantum tesir kesiti ve

. . o 1 ? e

sistemin toplam enerjisi £ =E uc’ +,ug2b—2+U(r) esitligiyle tanimlanir. Burada, p
r

indirgenmis kiitle, e=dr/dt, g baslangictaki goreli hiz {e(t=0)}, r vektorii kiitle merkezinin

koordinat merkezine olan uzakligi ve b etkilesme (impact) parametresidir. Bu enerji

ifadesinin ilk terimi pargacigin kinetik enerjisi ve son iki terimi de genellikle bir grup

halinde etkin (effective) potansiyel enerji V(L,r) olarak isimlendirilir [7, 8].

Oncelikle, termodinamik &zelliklerden olan i¢ enerji (U), entalpi (H), entropi (S), sabit
hacimli 1s1 kapasitesi (C,), sabit basincta 1s1 kapasitesi (C,), Joule-Thomson katsayist (L)
ve ses hizi (c) bagmtilarinin elde edilmesinde de kullanilan akigkana ait uygun bir
molekiiller aras1 potansiyel fonksiyonu segilerek ise baslamir. Incelenecek akiskana ait
uygun bir potansiyel enerji fonksiyonu ¢(r) se¢iminden sonra, bu potansiyel enerji
fonksiyonu kullanilarak istenilen 6zellikler hesaplanabilir [7, 8]. Bu ¢alismada ele alinan
*He, *He, bunlarin es karisimlari ve diger baz1 akiskanlar i¢in son yillarda aragtirmacilar
tarafindan ab initio hesaplamalarinda gelistirilmis degisik molekiiller arasi potansiyel

enerji fonksiyonlari kullanilmistir [1, 3, 4, 13-19].

Gelistirilmis potansiyel enerji fonksiyonlari, molekiillerin yapisina ve iki molekiil
arasindaki uzakliga gore secilen fonksiyonlara terimler eklemek veya c¢ikarmak suretiyle
elde edilen fonksiyonlar olup farklilik gosterirler. Potansiyel enerji fonksiyonlari,
genellikle molekiil tiplerine ve erimlerine gore farklilik gosteririler. Uzun erim
(r=>8 bohr), kisa erim (r<3bohr) ve orta erim (3>r>8bohr) potansiyel enerji
fonksiyonlara (1 bohr=0.052917721 nm) 6rnek, uzun erim i¢in Hurly ve arkadaslar1 [1]
nin kullandigr o, (r) potansiyel enerji fonksiyonu, kisa erim igin Ceperley ve Partridge
[17] nin Quantum Monte Carlo (QMC) yonteminde kullandig1 potansiyel enerji fonksiyonu

ve orta erim i¢in Bovenkamp ve van Duijneveldt [15] ve ayrica van Mourik ve Dunning

[18] in Coupled—Cluster Single Double Triple (CCSD(T)) yonteminde ve Korona [20] nin



Symmetry-adapted perturbation theory (SAPT) yonteminde kullandig1 potansiyel enerji

fonksiyonlar1 tipleridir. Bunlardan Hurly ve arkadaslari’nin onerdigi potansiyel enerji

fonksiyonu.
()= (1) + ¢, (r) 0.3 < r/bohr < o0
PookE)= 0, (0.3bohr)+ P (0.3b0hr), 0 <r/bohr < 0.3

(1.2)
Dirm (r) =4 exp(alr + a2r2 + aflr’1 + afzr’z),

n k
ol 5 0 1 ) oot )
Bicimindedir. Burada C,, dispersion katsayilarini, (afz, a,,a,a,ve 8) cesitli
parametreleri gostermekte olup, fon(r) faktoérii n=3 olmak iizere, tim r ler ilizerinden
uygulanan dipol-dipol terimleri etkilesiminin goreli gecikmesini ifade eden bir
fonksiyondur. Bu faktdr olduk¢a genis bir r araliginda r® dan r’ ye kadar dipol-dipol
teriminin davranisinin  degisimini ifade eder ve Jamieson ve arkadaslarinin [19]

calismasindan alinmustir.

*He, *He ve es karisimlari normal kosullarda (agik hava basmci ve oda sicakligl) da
kuantum mekaniksel davraniglar gostermektedir. Bu nedenle bunlara ait kullanilacak
molekiiller aras1 potansiyel enerji fonksiyonlarinin da klasik yapidan ayr1 olan ve kuantum
mekaniksel etkilesimleri de kapsayacak sekilde gelistirilmis olmas1 gerekmektedir. Bu tip
potansiyel enerji fonksiyonlar, modern potansiyel enerji fonksiyonlar1 olarak
isimlendirilmektedir. Bu tip fonksiyonlardan *He ve “He i¢in kullamlanlardan bazilar: IBM
potansiyeli(LM-2, LM-2A), Hartree-Fock dispersion (HFD-B2, HFD-ID) potansiyeli,
Utrecht potansiyeli, non relativistic ab initio (VVVVR) potansiyeli ve @sapr potansiyeli

gibi potansiyellerdir [1, 3, 4].
1.3.2. ikinci Virial Terimi Bagintis1 B(T)

Ikinci virial bagintis1, gazlara ait termodinamiksel 6zelliklerin ve gaz icindeki ses hizinin

duyarli olarak hesaplanmasinda 6nemli bir rol oynamaktadir [1, 2, 6, 9]. Kuantum



mekaniksel davraniglarin olmadigi, calisilan sicaklik sinirlart i¢inde akigskanlar i¢in B(T)

ikinci virial terimi,

B(T) = - 2™ j 3 400 owrnr g (1.3)
3kT 5 dr

dir. Burada, N Avagatro sayisi, k Boltzmann sabiti, T Kelvin cinsinden sicaklik, r etkilesen

iki molekiil aras1 mesafe ve o(r) ilgilenilen akiskan igin segilen kuantum mekaniksel

davranislar1 icermeyen molekiiller arasi potansiyel enerji fonksiyonudur. [7, 8]. (1.3)

bagintisinin tiiretilmesinde 6nemli bir yeri olan Z sikisabilirlik ifadesi ise,

1.5 A
2214350 (1.4)
Z:%:1+B$)+C\(;)+D\(;)+--- (1.5)

dir. Burada, p basing, V hacim, T sicaklik, R evrensel gaz sabiti, B(T) ikinci virial, C(T)

tictlincii virial ve D(T) doérdiincii virial ifadelerini gdstermektedir [6-8, 21].

Oda sicakliginda bile kuantum mekaniksel davranislar gosteren “He ve *He ait ikinci virial
terimi, i¢inde klasik ve kuantum mekaniksel davraniglar1 da barindiracak sekilde ii¢ ayri

terimin toplamu seklinde ele alinmaktadir.

Iki molekiil arasindaki etkilesimi veren kuantum mekaniksel ikinci virial terimi, kuantum
mekaniksel fonksiyona baghidir. Enerji seviyeleri, bu fonksiyon iki parcacikli Schrodinger
dalga  denkleminde kullamlmaktadir. Iki  molekiiliin  etkilesimi iki yolla
incelenebilmektedir. Bunlardan birincisi, potansiyel cukurundaki iki molekiilii ele alarak
ve bunlarin c¢arpigmalarini inceleyerek c¢oziime gitmek, ikinci yol, iki molekiile ait
fonksiyona, ¢ift molekiiliin faz kaymalarin1 ve dalga denklemini ekleyerek ¢oziime ulagsma
yoludur (ikinci virial terimi yontemi). Buna gore, ikinci yol olarak ifade edilen ve bir
akiskana ait kuantum mekaniksel davranislart da igeren ikinci virial bagintis1 asagidaki gibi

li¢ terimin toplami1 olarak verilir [7].

B(T) — +N27203 - N22)3 z/{ (2£ + l)zn engf/kT

1.6)
B Y 122 20k 1 dn(K) (
N2 {(2£+1)J.e ZHT{—R—(;K dx
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Burada birinci terim B°(T) gazin ideal halini gdsteren terim olup, molekiillerin birbirlerine
gore degerler alir ve ilk durumda ¢ekme halinde pozitif (basincin azalmasi) ve itme halinde
negatif (basincin artmasi) gazin nasil davrandi§mi gosterir. Ikinci terimin katkisi, ¢ift
molekiillerin yapisina bagl olarak basincin nasil azaltildigint gosterir. « (bulk viskozite)
tizerinden integrali alinan {i¢ilincii terim de gazdaki tekli molekiil ¢arpigsmalarinin ideal
olmayan sonuclardan gelen katkiy1 gosterir. Bagint1 (1.6) da (-) terim Bose-Einstein (BE)
ve (+) terim de Fermi-Dirac (FD) istatistigini belirtir. Ayrica, n; pozitif enerji i¢in radyal
dalga fonksiyonunun ¢dziimiinden elde edilen faz kaymalarini, E = p’ / 2u=h’k’ / 2u, pu

indirgenmis kiitle olmak {izere sistemin goreli kinetik enerjisini, A =,/#/ukT termal dalga

boyunu, N Avagadro sayisini, 7 =h/2n indirgenmis Planck sabitini n ve /¢ kuantum

sayilarin1 gostermektedir. Ayrica, ¢ kuantum sayisi ¢ift ise BE, tek ise FD istatistigi
kullanilir. (1.6) ifadesi yalnizca spini sifir olan molekiiller i¢in gegerlidir. Spini s ile
tanimlanan molekiiller i¢in ise asagidaki istatistiksel toplamlar iizerinden degerlendirme

yapilir [7, 8].

1 S
B —| S+ }B(OH[—}B(O) 1.7.a
BE [2s+1 BE s 41| P (1.7.2)

1 S
BY - 3F g0 | _S_|g0) 1.7.b
P [2s+1 g1 | BF (1.7.5)

Buradaki B degerlerinin tiimii (1.6) ifadesinde oldugu gibi sifir spin i¢in hesaplanmustir.
Niikleonlar: tek say1 ve spini de % olan *He i¢in B(FS% ifadesi gecerlidir. (1.7.a) ve (1.7.b)

ifadeleri saf *He ve *He i¢in agirliklastirilmis toplamlar, ¢ nin tek ve cift degerleri

uzerinden alinarak kullanilir.

(1.6), (1.7.a) ve (1.7.b) bagintilarinin gelistirilmis bir potansiyel fonksiyonu secilerek,
kuantum mekaniksel davraniglarda bulunan bir akigskana ait ikinci virial teriminin
hesaplanmasi i¢in ab initio hesaplama yontemi kullanilmaktadir. Bu tip hesaplamalar hem
¢ok zaman almakta hem de maliyeti yiiksek olmaktadir. Ayrica, buradan elde edilen

bagintilar ¢ok fazla terimlidir ve yiiksek matematiksel islemler gerektirmektedir.

11



Kuantum mekaniksel ikinci virial bagintilarinin hesaplanabilmesine iliskin ab initio
hesaplama yontemli bilgisayar programlarinin gelistirilmisleri olduk¢a pahali ve stratejik
onemleri nedeniyle elde edilmeleri kolay olmamaktadir. Bu programlarin gelistirilmemis
olanlariyla amaca uygun yapilmaya c¢alisilan hesaplamalarin duyarhiliklar tartigma
gotiirebilir niteliktedir. Ayrica, buradan elde edilen ikinci virial terimleri sicakliga gore
oldukca fazla terimli olduklarindan bunlarin pratik kullanmilirligi yoktur. Bu nedenle,
hesapsal fizik yontemleri kullanilarak, yar1 teorik yaklagimlarla da ele alinan akigkanlara
ait kuantum mekaniksel ikinci virial terimleri daha az terimli (10-15) ve belirsizligi de ab

initio hesaplamalariyla uyumlu olacak sekilde elde edilebilir.

Ikinci virial degerlerinin yar1 teorik ve hesapsal fizik yontemiyle hesaplanmasinda, gesitli
yontemlerle (deneysel ve farkli potansiyeller) sicakligin fonksiyonu olarak elde edilmis
giivenilir ikinci virial degerleri kullanilir. Yar1 teorik yontemlere gore kuantum mekaniksel

ikinci virial teriminin ayni zamanda sicakligin da bir fonksiyonu olmasindan dolayz,

B(T)=AT) (1.8)

genel bagintisindan yararlanilarak ve ilgilenilen akiskana uygun potansiyel fonksiyonu da
kullanilarak, her bir akiskan i¢in farkl tipte pek ¢ok ikinci virial bagintis1 6nerilmektedir

[1,2,7-9].

Cesitli akigkanlar iizerinde arastirmalar yapan arastirmacilar ve bu arastirmacilar tarafindan
cesitli deneysel yontemlerle sicakligin fonksiyonu olarak elde edilmis kuantum mekaniksel
ikinci virial degerleri kullanilarak, 6nerilen ikinci virial bagmtilarinin her birine ait keyfi
sabitlerin sayisal degerleri, kuantum mekaniksel ab initio hesapsal yontemleriyle veya

cesitli fit yontemiyle tayin edilebilmektedir.

Sonu¢ olarak, sicakligin polinomal bir fonksiyonu olarak secilen analitik tipli
fonksiyonlardan ikinci virial bagintis1 her bir sicaklik degeri i¢in hesaplanir, aym
sicakliklar i¢in deneysel olarak elde edilmis kuantum mekaniksel ikinci virial degerleriyle
karsilastirilir. Elde edilen ve akiskanin kuantum mekaniksel davranislarini da igeren bu
ikinci virial bagintisiyla, akiskandaki ses hiz1 (c), Boyle Sicakligi Tg [B(Tg)=0], Joule-
Thomson sicaklig Ti, Joule-Thomson katsayis p;, Joule-Thomson inversiyon sicakligr T,
Is1 iletkenlik faktorii (o) ve ayni zamanda termodinamik fonksiyonlar da, belirsizligi en az

ve duyarlilig1 en fazla olacak sekilde hesaplanabilmektedir.

12



1.3.3. Transport (Aktarim) Ozellikler

Aynu1 tip molekiillerden olusan (saf) akiskanlarin transport (aktarim) katsayilarindan olan n
viskozluk katsayist (momentum aktarimi), A 1s1 iletkenligi (enerji aktarimi) ve D kiitle
difiizyon katsayisi1 (kiitle aktarimi) bagintilarinin duyarl olarak elde edilmesi bilimsel,
teknolojik ve endiistriyel amagclar i¢in 6nemlidir. Bu nedenle bu katsayilara ait bagintilar
elde edilirken, akiskan1 olugturan molekiil bi¢imi, yapist ve akigkanin klasik veya kuantum
mekaniksel davraniglarda bulundugu hallerini belirleyen, T sicaklik, p yogunluk ve p
basing kosullarnm goz 6niine alinmasi gereklidir. Ornegin, “He ve izotopu *He normal
kosullarda (oda sicakligi ve 1 atmosfer basingta) bile kuantum mekaniksel davraniglar
gostermektedir. Ayrica pek cok akiskan Ar, He, Hy, N, ... kat1 kiiresel yapidadir [7]. Bu
nedenle ve kolaylig1 yoniinden akiskanin transport ozellikleri belirlenirken kati kiiresel
yapilt akigkanlarin incelenmesi 6n plandadir. Diger yapidaki molekiiler akiskanlarin
transport Ozellikleri belirlenirken, kati kiire transport ozellikler belirli katsayilarla
carpilarak veya ilaveler yapilarak bulunur. Kiiresel transport 6zelliklere birinci dereceden
yaklagim adi1 verilmektedir. Ayrica, n, A, D gibi termofizik 6zelliklerin k inci dereceden

yaklagimlar1 n, Ax ve Dy seklinde gosterilir [7, 8].

Transport Ozelliklerin elde edilmesinde kullanilan (1.1) bagintisi, akigkanin bulundugu
haller (p, T, p), yapist ve bi¢imi géz Oniine alinarak kullanilmalidir. Carpigma integrali
Q) ve tesir kesiti Q" bagintilar1 kuantum mekaniksel davraniglar igin farkli, klasik

davranislar i¢in farkli formlarda tanimlanmaktadirlar.

Ornegin, saf kat1 kiire yapili akigkanlara ait tesir kesiti Q" ve carpisma integrali Q)

bagintisi,

[Q(n)]katl kire — {1 - _—n}mj (1.9)

[Q(H,S) ]katl kiire V 2k1'E_T},L (S ; 1)' [Q(n)]katn kiire (1 1 0)
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olarak verilmektedir. Kat1 kiiresel saf akigkanlara ait transport oOzelliklerin kuantum

mekaniksel davranislarini da icerecek sekilde hesaplanabilmesi i¢in,

0

QY = 2nj(1—cos" % )b db (1.11.a)
0

olarak verilen klasik bagintinin kuantum mekaniksel olarak ifade edilebilmesi i¢in 2wbdb

klasik parametreleri yerine bunlara karsilik gelen kuantum mekaniksel 2no(cosy)siny dy,

parametreleri konulmalidir. Bu durumda kuantum mekaniksel tesir kesiti integrali Q*,

Qf(”) = 2nJ (1 —cos” X)G(cosx)sin)( dy (1.11.b)
0

(n.s)

olarak verilir. Buna gore, (2" ¢arpisma integrali de kuantum mekaniksel olarak;

"
ij”'s) _ |2nkT ”‘e Y”yfjm (1 —cos”)() o(cosy ) siny dy, dy,; (1.12)
Hi 99

biciminde verilir. Burada, o(cosy) asimptotik faz kaymasi, p; carpisan 1 ve |

molekiillerinin indirgenmis kiitlesi ve v, = 1/;31_ g, carpisan molekiillerin baslangigtaki

indirgenmis goreli hiz1 [7, 8, 22].

1.3.3.1 Viskozite n(Momentum Aktarimi), Klasik ve Kuantum Mekaniksel Yaklasim

Klasik yaklagimla, akiskanlarin transport katsayilarindan biri olan viskozluk katsayisi
bagintisi, bunlarin kuantum mekaniksel davraniglar sinirina ve orta yogunluklara kadar,
kiiresel yapili saf akiskanlar i¢in birincil yaklasim sekliyle n; asagidaki gibi verilmektedir.
[7, 8, 10, 23].

1 =E TEGzﬂ(z’z)* (113.3)

b S(WJ

Burada, m ilgilenilen akiskanin kiitlesi, k Boltzmann sabiti, T Kelvin olarak sicaklik, o

(2.2)

molekiiler cap ve Q' carpigsma integralidir. Daha yliksek dereceden yaklasimli viskozluk

katsayisi,

14



], =l /¥ (1.13.b)

dir. Burada k yaklasim derecesidir. fq(") sicaklikla oldukga yavas degisen fonksiyonlardir.
fn(") nin elde edilmesinde Chapman, Cowling, Kihara [7, 8] yaklasim yontemleri

kullamlmaktadir. “He ait viskozite ile ilgili hesaplamalarin denel ve teorik karsilastiriimasi

Sekil 1.1 de verilmistir.
Kuantum mekaniksel yaklagimlar1 da igeren akiskana ait viskozluk katsayisi, ikinci

dereceden teorik olarak asagidaki bagintiyla verilmektedir [7, 8].

SkT n’
[1], =2t/ 1in(2an)3/z(5§) +55f))} (1.14)

Burada, art1 (+) isareti Bose-Einstein, eksi isareti (-) Fermi-Dirac istatistigini gosterir. fn(z)
ve Q%P niceliklerinin tesir kesitine bagli olarak kuantum mekaniksel hesaplamalari

yapilmalidir.

1520

n % 107 (giem s

0 1 |
100 200 300

Sekil 1.1 “He igin hesaplanmis ve deneysel viskozite verilerinin karsilastirilmasi.
(a) Deneysel. (b) Klasik teoriye gore kati kiire yapi1 i¢in hesaplanmis.
(c) Kuantum teorisine gore kati kiire i¢in hesaplanmis (Uehling). (d) kuantum
teorisine gore Slater potansiyeli i¢cin hesaplanmis viskoziteler [7].
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Bu hesaplamada, itici potansiyelin 12. mertebeden (Lennard-Jones (6-12)) kuvveti igin
T nin mutlak sifira yaklagimi yapildiginda fn(z)=1.016 oldugu goriliir ki bu kuantumsal
diizeltme yalnizca, oldukca diisiik sicakliklarda fark edilebilir. (1.14) ifadesinde yer alan
5% niceligi,

(22)
W aan| . 128T
80 =2 7{4_337W (1.15)

) niceligi, s\ niceligine gore

olarak verilir. Ikinci mertebeden yaklagimi gdsteren 8512 N

olduke¢a kiiciik olmasi nedeniyle genellikle hesaplamalara katilmaz. Bu niceligin icinde

gorilen T® niceligi ise +2np/kT Q") =Je'72y2”3Q(“)dy integralinin hesaplanmasi

0

yontemi ile benzerlik gosterir. [7].

1.3.3.2 Is1 iletkenligi A (Enerji Aktarim), Klasik ve Kuantum Mekaniksel Yaklasim

Saf akigkanlara ait birinci dereceden klasik yaklagimla, orta yogunluk bolgeleri icin verilen

termal iletkenlik katsayis1 bagintisi,

25 ~mmkT | ¢
M= S | 1.16.a
2 32(n02£2(2’2)*j(mj (1162

olarak verilir [7, 8]. Burada m ilgilenilen akiskanin kiitlesi, k Boltzmann sabiti, T Kelvin

(2.2)

olarak sicaklik, o molekiiler ¢ap, c, sabit hacimde 1s1 kapasitesi ve Q carpigma

integralidir. Viskozitedeki gibi benzer sekilde kuantum diizeltmesi yapildiginda, k’inci

yaklagim derecesindeki bu katsay1 bagintisi,

_ k _I_S[n]ka_kk
) =P] At == I (1.16.b)

ile verilir [7, 8]. Burada f ve fnk birbirinden farkli olmalarina ragmen sicaklikla oldukca

yavas degisen fonksiyonlardir, R genel gaz sabiti, M akiskanin molekiil agirhig: ve [n]k

k’inci dereceden viskozluk katsayisidir.
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Eger, 1s1 iletkenligi katsayis1 bagintisinin kuantum mekaniksel davraniglar1 da igermesi
istenirse, ele alman saf akigkana ait ikinci dereceden 1s1 iletkenligi katsayisi bagintisi,

kuantum mekaniksel nicelikleri de igeren yaklagimi asagidaki gibi verilir [7, 8].

25¢ kT

h3

2nmkT

[fadede yer alan art1 (+) isaret Bose-Einstein, eksi(-) isareti de Fermi-Dirac istatistigini

gosterir. (1.17) bagintisi igerisindeki 8(;) niceligi ise;

(23) , ¢ 22)
6&1):27/2{7_1281" +6T } (L.18)

33/2 9 Q(z,z)

olarak verilir. ikinci dereceden yaklasimi gdsteren 6&2) niceligi, 8(;) niceligine gore

oldukca kiigiik olmasi nedeniyle genellikle hesaplamalara katilmaz. Ayrica, (1.18)

0

bagmtisinda goriilen T'*? ye T'®¥) nicelikleri ise; /2mu/kT Q(”‘S):je_yzyzs+3Q(n)dy

0

integralinin hesaplanmas1 yontemi ile benzerlik gosterir [7].

1.3.3.3 Kiitle Difiizyon Katsayis1 D (Kiitle Aktarimi), Klasik ve Kuantum
Mekaniksel Yaklasim

Transport katsayilarindan, saf akigkanlara ait birinci dereceden yaklasimla kuantum

mekaniksel davraniglar disinda ve orta yogunluk bdlgeleri i¢in verilen klasik kiitle

difiizyon (kiitle aktarim1) katsayis1 bagintisi,

no2 QU E 16 prc QU

[D] ZEL kT J(lj— 3 2T (1.19a)

ile verilmektedir. Burada p yogunluk, QY carpisma integralinin birinci dereceden

yaklasim degeridir. k’inci dereceden yaklasimla, kiitle difiizyon katsayisi

[p], =[D], 1" (1.19b)
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bagintistyla verilir. Burada, f g‘) molekiiler agirligin bir fonksiyondur. Ayni zamanda,

kiitle difiizyon katsayis1 kuantum mekaniksel olarak, (1.14) ve (1.17) bagmtilarinin verilig

bicimiyle benzer bir baginttyla verilebilir [7, 8].

Bu béliimde, transport 6zelliklere ait hesaplamalarda kullanilan fiziksel niceliklerin klasik
ve kuantum mekaniksel yapilartyla ilgili teorik bilgi kismen verilmis oldu. ilerdeki
boliimlerde, transport Ozelliklerin kuantum mekaniksel etkileri ve hesaplanmalari daha
detayli olarak ele alinacak, oda sicakli§i ve normal atmosfer basincinda bile kuantum
mekaniksel davramslar gosteren “He, *He ve bunlarin es karisimlar ile ilgili hesaplamalar

yapilacaktir.
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BOLUM 2

TERMOFIZIKSEL OZELLIKLERIN DAHA KAPSAMLI OLARAK KUANTUM
MEKANIKSEL HESAPLANMASI

2.1 KUANTUM MEKANIKSEL YAKLASIM

*He ve “He gibi normal kosullarda bile kuantum mekaniksel davramslar gosteren

akiskanlarin termofizik 6zelliklerinin ab initio hesaplamalarinin yapilabilmesi igin, Q)

kuantum mekaniksel carpigsma integrali ve QE{”) kuantum mekaniksel tesir kesitinin bu
etkilesimleri ifade edecek sekilde ele alinmasi gerekmektedir. Bu nedenle bu boliimde,

Q") kuantum mekaniksel carpisma integrali ve QE{”) kuantum mekaniksel tesir kesiti

detayl1 olarak ele alinmistir.

(1.14) ve (1.17) bagintilarindan da goriildigii gibi akigkana ait n viskozluk, A 1s1 iletimi ve
D Kkiitle difiizyon katsayisinin hesaplanabilmesi i¢in kuantum mekaniksel Q) carpisma

n,s)

integrali bagintisinin belirsizligi en az olacak sekilde elde edilmesi gerekmektedir. al

carpisma integrali elde edildikten sonra istenilen sicaklik araliginda (1.14) ve (1.17)
bagintilarinin degisik yapilar elde edilebilir.

Genel anlamli Q") carpisma integrali bagintisi, sicakligin bir fonksiyonu olarak

indirgenmis yapida asagidaki gibi yazilabilir [1, 7, 8].

Q(”’S)* (T*)= {(S N I)IT*(HZ) }—1 y TQ(H)* (E*)e-E*/T*E*(S”)dE* (2‘1)

0

Bu esitligin kuantum mekaniksel olarak degerlendirilebilmesi i¢in indirgenmis tesir kesiti

integrali Q™" nin de kuantum mekaniksel olarak ele alinmasi gerekmektedir. Indirgenmis

kuantum mekaniksel tesir kesiti QSC”)* akiskanin molekiillerinin etkilesmesine ait her bir £
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enerji degeri bolgesi i¢in hesaplanmasi zorunludur. Burada iist indis yildiz (*) enerji ve

sicakligin her ikisinin de @(r) kuyu potansiyeli ile 6lgeklendirildigini gosterir. Buna gore,
QE{”)* ifadesinin de ¢(r) nin minimumuna yerlesmis r, yaricapl bir kati kiire i¢in QE{”)

degeriyle oOlgeklendirildigini gostermektedir [1]. Kuantum mekaniksel viskozite, 1s1

iletkenligi ve kiitle difiizyon katsayis1 bagintilarinin hesaplanabilmesi i¢in, bagintilardan da
goriilecegi gibi sicakligin bir fonksiyonu olarak Q) (T*) carpigma integralinin

hesaplanmasi gerekmektedir.

Once, transport katsayilarmin ve ikinci virial bagmtilarmin bulunmasi igin kuantum

mekaniksel etkileri de iceren bir ¢arpisma integrali bagintist elde edilir. Hesaplamalar igin
kullanilacak ve ayni zamanda sicakligin da analitik bir fonksiyonu olan Q) (T)

carpisma integrali bagintisi, kuantum mekaniksel etkilerin basladig: sinira kadar Lennard-
Jones (6-12) ve Maitland-Smith (n(F)— 6) molekiiler potansiyel enerji fonksiyonlari

kullanilarak veya kuantum mekaniksel davraniglara ait transport 6zellikler kullanilarak

dolayli yoldan elde edilebilir [1, 6-8].

Sicakligin da bir fonksiyonu olan genel Q) carpigma integrali, analitik olarak asagida
verilmistir. Bu bir genel hal olup Q") analitik fonksiyonu, sicakligin bir fonksiyonu

olarak viskozluk, termal iletkenlik ve difiizyon igin sirasiyla fo’z)(T), QPI(T) ve

Qg’l)(T) seklinde gosterilir ve transport katsayilarinin hesaplamalarinda, ele alinacak

akigkana ve termofizik 6zelliklere bagli olarak fiziksel nicelikli ¢esitli yapilarda onerilebilir

[1,7,8]

Q")(T)= £(T) (2.2)

Burada, T Kelvin olarak sicaklik ve f{T) ilgilenilen transport 6zellik i¢in en uygun yapidaki

sicakliga bagli bir fonksiyondur. Bu fonksiyon sec¢imi yapildiktan sonra fo’z)(T),
Q®)(T) ve QU(T) carpisma integralleri hesaplanarak (1) viskozite bagintisi, (1) 1s1

iletkenligi, (D) difiizyon katsayis1 ve 1s1 diifiizyon faktorii (o) gibi bagintilar
hesaplanabilir [1, 7, 8, 24, 25].
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2.1.1 Carpisma Integrali Q")

Transport katsayilarinin hesaplanabilmesi i¢in Qi) bagmtisinin belirsizligi en az olacak
sekilde elde edilmesi gerekir. Bu amacla, hesaplamalarda kullanilacak bazi parametrelerin
bilinmesi gerekmektedir. Bilinmesi gereken bu parametrelerden en Onemlisi, carpisan
molekiiliin sapma (deflection) agis1 bagintisidir. Teorik olarak, genel kapsamli bu
hesaplamalar i¢in potansiyel enerji fonksiyonu ¢(r) ye bagli, carpisan iki atomun veya

molekiiliin kiitle merkezinden sapma agist,

dr/r?
(r)/Lug’ ) (bz/rz)

(2.3)

x(b,g)=m— 2bJ\/1 (

bagintisiyla bulunabilmektedir. Burada ¢(r), kiiresel simetriye sahip herhangi bir etkilesme
potansiyeli, rn, zamana bagli bir fonksiyon olan molekiiller arasi mesafe, b etkilesme
parametresi, 1 indirgenmis kiitle, g indirgenmis kiitle basina ¢arpisan molekiillerin goreli

hizidir.

Kati kiire (hard-core) yapili molekiiller i¢in % sapma agisinin analitik tanimlamasini
yapmak daha kolaydir, fakat (2.3) ifadesinin sayisal olarak ¢oziilebilmesi i¢in g ve b

degerlerinin akigkanin davranisina gore (klasik ve kuantumsal) belirlenmesi gerekir. (2.3)

715‘

bagintis1 sayisal olarak belirlendikten sonra ol (T) carpisma integralinin sayisal

degerlendirilmesi yapilabilir. Genel anlamada i ve j tipindeki molekiiller arasi ¢carpigmalar

icin Q) carpisma integrali,

Q) = 27kT TTe 2y§s+3 (] cos X) bdb dy, (2.4)

seklinde ifade edilir. Burada p; carpisan i ve j molekiillerinin indirgenmis kiitlesi,

Vi = szpll(TgU carpisan molekiillerin baslangictaki indirgenmis goreli hiz1 x kiitle ¢cekim

merkezli koordinat sisteminden sagilmis molekiillerin agis1 b ¢arpisma parametresidir.

Transport katsayilarindan olan n (viskozite), A (1s1 iletkenligi) ve D (kiitle diflizyon

katsayis1) bagintilarinin  tanimlanabilmesi ve hesaplanabilmesi i¢in c¢arpismalarin
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dinamiginin i1yi bilinmesi gerekmektedir. Bu nedenle, oncelikle carpisma integralinin ele
alinmas1  gerekmektedir. Farkli iki  molekiiliin ng’”) carpisma  integralinin
degerlendirilebilmesi i¢in b ¢arpisma parametresi ve g baslangic goreli hizin bir
fonksiyonu olarak y sacilma acisinin bilinmesi gerekmektedir. Bu esitlikte, ¢(r) etkilesme

potansiyel enerjisi acikca goriilmektedir. Boylece, etkilesme potansiyeli verildiginde Qi)

carpigma integrali ve dolayistyla transport katsayilar: hesaplanabilir [7, 8].

Q) carpisma integrali, sacilma agis1 ve ¢arpisma parametresi cinsinden hesaplanabildigi
gibi QE{")(g) tesir kesiti integralini icerecek bicimde de hesaplanabilir. Bu tiir hesaplama

yontemi, carpisan molekiillerin tesir kesitlerinin bilindigi bazi durumlarda kolaylik

saglamaktadir.

2.1.2. Kuantum Tesir Kesiti Integrali Q\"(g)

()

Eger Akigkana ait Q) carpisma integrali Q' tesir kesiti integraline bagli olarak

hesaplanacaksa bunun icin Oncelikle akiskana ait Q(”) tesir kesit integralinin bilinmesi

gerekmektedir. Klasik olarak tesir kesiti integrali;

00

Q(")(g): 2nj(]—cos"x)b db (2.5)

0

seklinde verilmektedir. Burada, b etkilesme parametresi, g indirgenmis kiitle basina
carpisan molekiillerin gdreli hiz1 ve y ¢arpisan molekiiliin kiitle ¢ekim merkezinden sapma
acisidir. (2.5) ifadesi (2.4) de yerine iletilirse klasik ¢arpigsma integrali, tesir kesiti integrali

cinsinden,;

kT I - S+ n
QM= o e v 0 e)dy 2.6
0

olarak elde edilir. (2.5) ifadesi klasik tesir kesit integrali olup, bu bagintinin kuantum

mekaniksel yapisi kesim 1.3.3 de de belirtildigi gibi;

o0

Qf(”)(g) = 2th (1 —cos” x)c(cos X)sz'nx dy (2.7)

0
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bi¢cimindedir. Burada, klasik Q(”) ifadesinde bulunan 2mbdb klasik parametreler yerine

bunlara karsilik gelen kuantum mekaniksel 2rnc(cosy)siny dy parametreleri konulmustur

[7, 8, 22]. Bu durumda ¢arpisma integrali kuantum mekaniksel olarak;

Qi"'s f2nk

seklinde yazilabilir. Buradaki o(cosy), asimptotik faz kaymasi olarak isimlendirilen

S —y 8

I ”yﬁw 1—cos )() (cosx)sin)(dxdyy (2.8)
0

niceligin terimleri olarak tanimlanir [7, 8].

Sonug olarak, hem klasik ve hem de kuantum mekaniksel Q) carpisma integrali,

2 /KT Q) = Ie‘”’ZYzS”Q(n)dY (2.9)
0

ifadesinin yorumlanmasindan elde edilmektedir. Klasik teoriye gore, y* = pg’ / 2kT ve
kuantum teorisine gore y> = h’x’ / 2ukT olarak alinmaktadir. Burada, p indirgenmis kiitle,

g molekiiliin baslangictaki goreli hizi, k bulk hiz1 ve 7, h/2w olarak Planck sabitidir.

23



BOLUM 3

‘He *He AKISKANLARININ iKiNCi VIRIAL BAGINTILARININ VE
TERMOFIZIiKSEL OZELLIKLERIN HESAPLANMASI YONTEMIi

Kuantum mekaniksel davranislarin 6ne ¢iktig1 deney sistemlerinde ve deney teknolojisinin
yetersiz kaldig1 fiziksel niceliklere ait degerlerin bulunmasinda, yar1 teorik ve hesapsal
fizik yontemleri, ¢oziimde 6nemli ve gecerli olmaktadir. Hatta bu yontemle elde edilecek
degerlerle istenilen fiziksel nicelikleri 6lgmek i¢in kullanilacak aletlerin kalibrasyonunun
yapilabilecegi belirtilmektedir [1, 2, 5]. Ele alinan akigkana ait transport Ozelliklerin
(m, A, D), termodinamik fonksiyonlarin (entropi, entalpi, 1s1 kapasitesi, akiskandaki ses
hizi, Joule-Thomson katsayisi, vb.) ve ikinci virial B(T) nin hesaplanabilmesine iliskin
uygulamalardan bahsedilmisti. Giliniimiizde sayisal fizik yontemleri oldukca gelismis
durumdadir. Deney teknolojisinin yetersiz kaldig1 hallerde yar1 teorik yaklagim ve sayisal
fizik yontemleri kullanilarak incelenecek konuyu c¢oziimlemek, verdikleri sonuglarin
giivenirliligi ve pratikligi yoniinden daha ¢ok tercih edilir durumdadir. Ayrica, buradan
elde edilen ¢oziim sonuglari diger dolayli Ol¢clim yontemlerine gore elde edilenlerle,

fiziksel anlam ve duyarlilik bakimindan da uyum i¢indedir.

Ozellikle kuantum mekaniksel davranislarda bulunan bir akiskana ait n, A, D, B(T) ve
termodinamik fonksiyonlarin hesaplanmasinda, yar1 teorik yontem ve sayisal fizik
yontemleri, konuya iliskin ¢alismalarda arastiriciya giiven, zaman ve dogru sonuglara
ulasma kolaylig1 saglamaktadir. Bu tiir ¢aligmalar ilk bakista, Onerilen fiziksel anlamli
bagintilardan yola ¢ikarak saglanan verilerin kullanilmasi sonucunda istenilen fiziksel
nicelige ait bagintilarin ve bu bagintilardaki sabitlerin belirlenmesi seklinde bir goriintii
verebilir. Esasinda isin i¢ine girildiginde, uzun ve titiz ¢alismalarin gerekliligi gozlenir.
Gilintimiizde gelismis hesapsal fizik yontemler kullanarak yapilan bu tiir ¢aligmalar, deney
aletleriyle 6l¢iim almak ve bu 6l¢limlerle sonuca varmaktan farkli degildir. Glinlimiizdeki
bu tir calismalar, deney teknolojisinin yetersiz oldugu arastirmalara ait bilimsel

disiplinlerin de ka¢inilmazi olmaktadir.
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3.1 HESAPLAMA YONTEMIi

Yar teorik ve hesapsal yontem kullanilarak elde edilecek olan ikinci virial bagntisi, bu
bagintinin sicakliga gore davranist ve transport katsayist bagintilar1 kinetik teoriye,
kuantum mekanik teoriye ve istatistik fizik yasalarina uymalidir. Ayrica yarn teorik ve
hesapsal yontemlerle elde edilecek bu ifadeler kullanilarak hesaplanacak olan degerler, ab
initio hesaplama yontemi ile saglanan verilerin kullanilmasiyla elde edilen ikinci virial ve
transport katsayilart degerleriyle ve akillica segilecek olan denel degerlerle kabul edilebilir
bir belirsizlik (standart ve ortalama ylizde sapma) i¢inde olmalidir. Ancak bu sekilde
bulunan yar1 teorik fiziksel bagmtilar, bilimsel alanlarda, teknolojik ve endiistriyel

arastirmalarda kullanilabilir.

3.1.1 QSC”) Kuantum Tesir Kesiti Integralinin Hesaplanmasi

Kuantum tesir kesiti, etkilesen atomlarin simetrisine bagli olarak faz kaymalarinin

toplamlarin1 gerektiren bir fonksiyondur. ng) kuantum tesir kesitlerinin birbirlerinden

bagimsiz olarak » nin tek ve ¢ift degerleri iizerinden toplamlari;

Q. = > (20+1)sin* g,

_An S
knlS

3.1)

:4 z2€+l sin 8

Qlft k
n=0,2,4,..

olacagindan agirlikli toplamlar hesaplanabilir. QE{") kuantum tesir kesitini Bose-Einstein
(BE) veya Fermi-Dirac (FD) istatistigi icin degerlendirmek gerektiginde toplamlar (1.7a)
ve (1.7b) de gosterildigi gibi spin-bagimli boliim olarak agirliklagtirilir. Benzer olarak,
ikinci virial ifadesi i¢in (3.1) ifadesindeki toplamlar n = ’a genisletilir. Toplama islemi,
tesir kesitinin 10™® den daha kiiciik olmasi durumuna kadar alt1 faz ve daha fazlasi durumlar
icin degistirilir. n=6 moment degerine kadar olan transport Ozellikleri igin yiiksek
mertebeden yaklasimlarda tesir kesitlerini hesaplamak i¢in ¢arpisma integrali veya omega

integrali kullanmak gerekir [1, 7, 8, 22].
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3.1.2 o) Carpisma Integralinin Hesaplanmasi

Genel anlamda indirgenmis sicakligin bir fonksiyonu olarak, indirgenmis carpisma

integrali bagintis1 asagidaki gibi ifade edilir.

QU (1) = {s+ )70} TQ(”)* (E")e"/" EedE" (3.2)
0

Burada, enerji ve sicakligin st indisi (*), ¢(r) molekiiller arasi potansiyel enerji

fonksiyonunun kuyu-derinligi tarafindan olgeklendirilir ve Q(”)*, ¢(r) molekiiller arasi

potansiyel enerji fonksiyonunun minimumuna yerlesmis r,, yarigapli kati kiirenin Q(”)

degeriyle olgeklendirilir. (3.2) ifadesinin degerlendirilebilmesi i¢in kuantum tesir kesitinin

her enerji degeri i¢in hesaplanmasi gerekliligi Boliim 2 de belirtilmistir.

Oncelikle her bir akiskan icin ikinci virial bagntilar1 ve transport katsayilarmin
hesaplanabilmesi icin kuantum mekaniksel etkileri de igeren bir carpisma integrali
bagintis1 elde edilmelidir. Hesaplamalarda kullanilacak, sicakligin da analitik bir
fonksiyonu olan Q(”“)(T) carpisma integrali katsayist bagintisi, kuantum mekaniksel
etkilerin bagladigi smura kadar Lennard-Jones (6-12) ve Maitland-Smith n(7)—6
molekiiler potansiyel enerji fonksiyonlar1 ve kuantum mekaniksel davraniglara ait transport
Ozellikler kullanilarak [1, 6-8] dolayli olarak elde edilir. Sicakligin da bir fonksiyonu olan
Q(”'S)(T) carpisma integralinin genel yapisi, analitik fonksiyon olarak (2.2) de verilmistir.
Genel olan Q("'S)(T) analitik fonksiyonu, viskozluk, termal iletkenlik ve difiizyon igin
sirastyla Qf;’"‘)(T ), QUI)(T)ve QU)(T) seklinde gosterilir ve transport katsayilarinin

hesaplanmalarinda kullanilir [7, 8].

3.2 TERMOFIiZiK OZELLIKLERIN HESAPLANMASI
3.2.1 ikinci Virial B(T) Teriminin Hesaplanmasi

Bilindigi gibi ikinci virial terimi sicaklifin bir fonksiyonudur. Bu nedenle ikinci virial
terimi, kuantum mekaniksel etkileri de karsilayacak bigimde ve genel anlamda asagidaki

gibi verilir [2, 6-9, 21].
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B(T)=AT) (3.3)

Sicakligin kapali bir fonksiyonu olan ikinci virial ifadesi polinomal olarak yazilabilir ve ele
alinan akiskana uygun bir bagint1 olarak dnerilebilir. Bu 6nerilen bagintinin katsayilar ise
ab initio ve denel veriler kullanilarak Least Squares Parameter Estimation fit metoduyla
elde edilebilir. Yine bu onerilen bagintilardan en duyarli ve en az belirsizlikli olam
bulunabilir. Belirsizligi en az olarak elde edilen B(T) ikinci virial ile, akiskana ait

termodinamik 6zellikler ve akiskan igcindeki ses hiz1 duyarli olarak hesaplanabilir.

3.2.2 Viskozitenin n(T) Hesaplanmasi

Ele alinan akigkana ait viskozite bagintisinda yer alan Qg”"‘) (T) viskozite carpisma integrali
sicakligin bir fonksiyonudur. Bu nedenle, viskozluk bagintisida sicakligin lineer veya tistel
bir fonksiyonudur. Ayni zamanda, viskozite bagintist indirgenmis sicakligin bir fonksiyonu

olan Q:(z’z)(T') carpisma integralinin de bir fonksiyonudur. Buna gore viskozluk katsayis1

kuantum mekaniksel etkileri de barindiracak sekilde asagidaki gibi verilir [5, 7, 8, 23].
: (3.4)

Burada, , -3 \/E Li (Pa s K''?), (o kiiresel molekiiliin cap1, m kiiresel molekiiliin kiitlesi,

16V n o
k Boltzmann sabiti ve f,f sicakligin bir fonksiyonu olarak c¢ok yavas degisen bir

(2,2)

parametre) ve Q niceligi fiziksel 6neme sahip, herhangi bir molekiiler modelin

idealize edilmis kat1 kiire yapidan sapmasini gosteren ¢arpigma integralidir.

3.2.3 Is1 fletkenligin A(T) Hesaplanmasi

Ilgili akiskana ait 1s1 (termal) iletkenlik icin ele alman Q(X"’S)(T) carpisma integrali ele

alinarak, sicakligin bir fonksiyonu olan kuantum mekaniksel 1s1 iletkenlik bagintisi,

asagidaki gibi verilir [5, 7, 8, 16].

[7“]2 = ﬁ

=X, e (3.5)
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Burada, , -2, Lﬁ, (W m’ K'3/2), (o kiiresel molekiiliin ¢ap1, m kiiresel molekiiliin
“ 32 "Vmm &?

kiitlesi, k Boltzmann sabiti ve f,f , sticakligin bir fonksiyonu olarak ¢ok yavas degisen bir

parametre), Q@Y niceligi fiziksel 6neme sahip, herhangi bir molekiiler modelin idealize

edilmis kat1 kiire yapidan sapmasini gosteren ¢arpisma integralidir.

Es karigimlar i¢in 1s1 iletkenligi (3.5) bagintis1 bigiminde olmakla birlikte, viskozitenin

hesaplanmas1 kisminda ifade edildigi gibi, molekiiler carpisma ¢apt ¢ es karisim igin

o Z%(Gﬁcj) ifadesinden yararlanilarak hesaplanir ve aynmi sekilde m kiitlesi yerine

195 _2mim, indirgenmis kiitle alinarak bagintilara iletilir ve hesaplamalar buna gore
m; +m,
yapilir.

3.2.4 Kiitle Difiizyon Katsayis1 D(T)’nin Hesaplanmasi

Q(L’)”)(T) diflizyon carpigsma integrali ifadesi, literatiirdeki difiizyon verilerini kullanarak
[1, 5, 10, 24] hesaplanabilir. Sicakligin bir iistel fonksiyonu olan ve buna gore lineer veya

iistel analitik bir fonksiyon olarak onerilen Q*(“)(T*) carpisma integrali [7, 8] cinsinden

difiizyon katsayilar1 agagidaki bagintidan hesaplanabilir.
[D]l = XD 1,1 * (36)

Burada, , _3 |2K /i (m* s' K*?), (o kiiresel molekiilin capi, M kiiresel molekiiliin
” 16\ M po?

molekiil agirligi, p atmosferik basing) ve Q*(“)(T*) birinci mertebeden fiziksel 6neme
sahip, herhangi bir molekiiler modelin idealize edilmis kati kiire yapidan sapmasini

gosteren ¢arpisma integralidir.

Es karigimlar icin kiitle difiizyon katsayisinin hesabinda da viskozite ve 1s1 iletkenligi

hesaplamalarinda uygulanan yontem uygulanir.
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BOLUM 4

‘He *He AKISKANLARI VE ES KARISIMLARINA AiT iKiNCi VIRiAL
BAGINTILARININ HESAPLANMASI

Bilindigi gibi, akigskanlarin termofizik 6zelliklerinin belirlenebilmesi i¢in o akiskani en 1yi
tanimlayan bir hal denkleminin olusturulmasi ve bu hal denkleminden hareketle ele alinan
akigkanin molekiilleri arasindaki etkilesmeyi en iyi tanimlayan kuvvet sabitlerinin
belirlenmesi gerekmektedir. Bu amagla, giiniimiizdeki ¢alismalarda ele alinan akigkanlarin
diisiik ve yiiksek sicaklik araliklarindaki kuantum mekaniksel davraniglart da tanimlayan

en uygun potansiyel enerji fonksiyonunun se¢ilmesi gerekmektedir [1-8, 13, 14, 17-21].

Gilinlimiiz arastirmacilarinin akigkanlar lizerine yapmis olduklar1 ¢alismalarda kullanilan en
giincel yontem ab initio potansiyel fonksiyonu yontemi, quantum Monte Carlo (QMC)
correlated coupled cluster (CCSD(T)) ve symmetry-adapted perturbation (SAPT) gibi
hesaplama yontemleridir. Bu yontemler sayisal veya yart sayisal yontem olup ilgilenilen
akiskana en uygun olan1 hesaplama yontemi olarak seg¢ilmektedir. Bu ve benzeri
yontemlere gore Onerilen ifadelerden saglanan ikinci virial ifadeleri ve bunlarin
hesaplanmalar1 sonucunda saglanan sayisal degerler, hassas laboratuar aletleriyle saglanan
denel degerlerle karsilagtirilarak standart sapma ve toplam ortalama yiizde sapma hesaplari
yapilmaktadir [1-5, 15-20, 26]. Yeterince hassas olan bu degerler, termodinamik
ozelliklerin (entropi, entalpi, akigkan i¢indeki ses hizi vb.) hesaplanmasinda giivenilir bir

sekilde kullanilmaktadir.

Bu ¢alismada ilk olarak, *He, “He akiskanlar1 ve es karisimlarinin her biri i¢in termo-fizik
ozelliklerinden biri olan ve kuantum mekaniksel 6zellikleri de kapsayacak sekilde, yari
teorik ikinci virial bagmtilar1 6nerilmistir. Onerilen bu bagmtilardan hareketle elde edilen
degerler, literatiirdeki deneysel degerlerle karsilastirilmis ve ayrica () Powel’s
minimizasyonu [11] ve toplam ortalama ylizde hata (TOYS) hesaplart da yapilarak

cizelgelerde gosterilmistir.
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41 “‘He AKISKANI ICIN ONERILEN IKINCi VIRIAL BAGINTISI VE
KATSAYILARININ HESAPLANMASI

*He akigkani icin 6nerilecek olan ikinci virial ifadesinin kuantum mekaniksel davranislarint
da kapsayacak sekilde sicakligin analitik bir fonksiyonu olarak bir ka¢i asagidaki

bagintilarla verilmektedir.

T nl T n2 T nn
BI(T)=A1(EJ +A2(Ej +W+Ak(_) 4.1)

T nl T n2 T +ml T +m2
B,(T=A|—| +A,|—| +--+A explHl — +H, | — +---

(4.2)

T nl T n2 T nn T +ml T +m?2
B3(T) = Al[ij + AZ(EJ +-.-- +Ak(EJ eXpLH(Ej +H] [E) + .-

(4.3)

Burada B/(T) ikinci virial (/=1,2,3), T Kelvin olarak sicaklik, K Kelvin birimi, A, Aj,
Aj...Ay, katsayilart ikinci virial terimi biriminde (m3/m01), n=1,2,3... ve ny, ny,... my, my,...,
H, H;, H,,... birimsiz sayisal katsayilardir. Ayrica, sicaklik T/K olarak alindigindan bu

terim de birimsizdir.

Onerilen bu ifadelerden, ortalama yiizde sapmalara ait sabitlerin degerleri Cizelge 4.1 de
gosterilmistir. Cizelge 4.1 den de goriilecegi gibi en az ortalama yiizde sapmasi olan (4.2)

bagintist hesaplamalarda kullanilmistir.

Hesaplamalar sonucunda elde edilen degerler, literatiirdeki diger arastirmacilar tarafindan
elde edilen degerlerle karsilastirmali olarak Cizelge A.1 de verilmistir. Hesaplamalar
sonucunda, deneysel degerlerden sapmalar sirasiyla, toplam ortalama yiizde sapma, toplam

standart yiizde sapma ve Powel’s (%) minimizasyonu sirasiyla, 0.0517, 0.1284, 0.045
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olarak hesaplanmistir. Deneysellikten sapmanin en yiiksek oldugu sicaklik T=24 K de
%0.823 diir. *He i¢in Boyle sicaklig1 (B(Ts)=0), Tz = 23.3 K civarinda bulunmustur.

T )03 T\ T\ 030
B(T).,. = O.ZSZZ(EJ - 27.6953(Ej - 2838.4123(Ej +

032 )0 T s
2808.6376| — —100.8754] — —346.4012| — +
K K K

30.0452 exp(— 2.042%10° (%D

4.4)

(4.4) bagintisinin katsayilar1 ve yine c¢alismada Onerilen fakat yiizde sapmalar1 (4.4)
bagintisindan fazla olan ifadelerin katsayillar1 da karsilastirma yapmak amaciyla
Cizelge 4.1 de birlikte gosterilmistir. Onerilen ve yiizde hatasi en az olan ikinci virial
bagintisinin hesapsal ab initio degerlerine gore karsilastirmali olarak Sekil 4.1 ve Sekil 4.2

de gosterilmistir.

Cizelge 4.1 *He akigkani icin 6nerilen ikinci virial bagintis1 sabitleri.

SABITLER (4.1) Tipi ifade (4.2) Tipi ifade (4.3) Tipi ifade

TOYS % 0.1346 TOYS % 0.0517 TOYS % 0.0721
A -245.7993 0.2522 0.0169
A, -5.1581 -27.6953 -227.8062
A; -255.0830 -2838.4123 -120.1493
Ay -91.3063 2808.6376 -241.4989
As 122.8975 -100.8754 156.4199
Ag * -346.4012 *
Ay * 30.0452 *
H * 2.042E-6 *
H, * * 1.5694E-5
H, * * -0.5982
H, * * 0.9059
nl -1.1541 0.3462 0.8106
n2 -0.0233 0.0401 -0.7705
n3 -0.5837 -0.3301 0.0300
n4 -3.1128 -0.3219 -1.2626
ns -0.2738 -3.0071 *
né * -1.0015 *
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ikinci Virial (*He)

100,00 -

0,00

——J.J. Hurly et al.
-100,00 - —8-RA. Azizetal.
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-200,00

B(T) cm® mol”!
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TIKY

Sekil 4.1  *He ait ab initio [1], deneysel [5] ve 6nerilen ikinci virial bagintis1 degerlerinin
birlikteli grafik kargilagtirmasi.

“He Ikinci Virial “He lkinci Virial
—e— Onerilen —e—J.J. Hurly
0 T Y ’ » 0 > ? * "
0 100 1000 10000 10 100 1000 10000
= -100 | < -100 {
: ¢
% -200 A @ 200 1
£ -300 4 £ -300 |
o o
-400 1 -400 -
-500 1 -500 3
T(K) T(K)
4 e e 4 . o
(a) "He ait onerilen ikinci virial (b) He ait hesapsal ab initio [1]
degerleri grafigi. ikinci virial degerleri grafigi.
“He Ikinci Virial
—e—RA. Aziz et.al
50 - T(K)
-50 4 /./'{‘o’" 100 1000
% 150 ]
13
E -250 |
o
£ -350
]
-450 -
-550 A

(c)*He ait denel [5] ikinci virial
degerleri grafigi.

Sekil 4.2 *He ait ab initio [1], deneysel [5] ve onerilen ikinci virial bagintilarmm ayrik
grafik gosterimi.
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42 3He AKISKANI ICiN ONERILEN iKiNCi VIRIAL BAGINTISI VE
KATSAYILARININ HESAPLANMASI

*He akiskami icin onerilecek olan ikinci virial ifadesinin, “He de oldugu gibi kuantum
mekaniksel davraniglarini da kapsamasi gerektigi g6z oniinde bulundurularak sicakligin bir
fonksiyonu olan (4.1), (4.2) ve (4.3) bagmtilar1 Onerilebilir. (4.1), (4.2) ve (4.3)
bagmtilarimin *He igin elde edilen katsayilar1 ve denel degerlerden sapmalari Cizelge 4.2
de verilmistir. Onerilen bu ifadeler sicakligin bir fonksiyonu olup bunlarm iginden
ortalama yiizde sapmalar1 en az olan, *He akiskani i¢in yapilan en kiigiik kareler yontemi
(Least Squares) fit islemlerinde deneysel sonuglara en uygun sonuglar1 veren ve belirsizligi

en az olan (4.2) bagintisinin oldugu goriilmiistiir. Buna gore (4.2) ifadesi,

s =) +alg) alg) walg) -
¢ K K K K
(4.5)

olarak yazilabilir.

Hesaplamalar sonucunda elde edilen degerler, literatiirdeki diger arastirmacilar tarafindan
elde edilen degerlerle karsilastirmali olarak Cizelge A.2 de ve ilgili grafik gosterimi
Sekil 4.3 ve Sekil 4.4 de verilmistir. Hesaplamalar sonucunda, deneysel degerlerden
sapmalar sirastyla, Toplam Ortalama Yiizde Sapma 0.0871, Toplam Standart Yiizde

Sapma 0.146 ve Powel’s(y) minimizasyonu 0.0988 olarak hesaplanmustir.

Deneysellikten sapmanin en yiiksek oldugu sicaklik T=18 K de %0.707 dir. *He i¢in Boyle
sicakligt (B(Tg)=0),Tz =19.96 K civarinda bulunmustur. (4.5) ifadesinin katsayilari, Least
Squares-fit yontemine gore deneysel verilere fit edilerek Cizelge 4.2 de gosterilen degerler

elde edilmistir.
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Cizelge 4.2 *He akiskan i¢in dnerilen ikinci virial bagintisi sabitleri.

SABITLER (4.1) Tipi Ifade (4.2) Tipi Ifade (4.3) Tipi Ifade

TOYS % 0.229 TOYS % 0.0871 TOYS % 0.294
A 31.9984 -274.3203 -0.00218
A, 174.4102 -0.0003 234.3821
Aj -183.3881 80.5388 -189.3104
Ay -22.4755 1783.7838 -308.9145
As -238.0472 -1819.8733 1.1930
Ag * -7.6309 *
H * 3.6712E-5 *
H, * * 0.00128
H, * * -6.0376
H, * * 2.9416
nl -3.1603 -0.6863 0.62247
n2 -0.2624 0.9428 -0.1176
n3 -1.0204 -0.2052 -0.1021
n4 -0.1058 -1.9655 -0.8207
ns -0.4925 -1.9228 *

50,000 -

0,000

-50,000 -

B(T) cm® mol

-150,000 -

-200,000 -

-250,000

Sekil 4.3

ikinci Virial (*He)

-100,000 -

——J.J. Hurly

—0—Onerilen

1

*He ait hesapsal ab initio [1] ve 6nerilen ikinci virial bagmtis1 degerlerinin

grafik karsilastirmasi.

100

1000

T(K)
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*He ikinci Virial *He ikinci Virial
—a— Onerilen —&— J.JHurly
50 - 50,000 -
01 : boroes " 0,000 -
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-_g 50 ] 100 1000 10000 5 50,000 | o
E -100 { T E -100,000 |
° —
£ 150 | & -150,000 |
-200 - -200,000 -
-250 4 -250,000 3
(a) "He ait 6nerilen ikinci virial (b) "He ait hesapsal ab initio [1]
degerleri grafigi ikinci virial degerleri grafigi

Sekil 4.4  °He ait hesapsal ab initio [1] ve 6nerilen ikinci virial bagntis1 degerlerinin
grafik karsilastirmasi.

43 “‘He, *He AKISKANLARININ ES KARISIMLARI ICiN ONERILEN iKiNCi
VIRIAL BAGINTISI VE KATSAYILARININ HESAPLANMASI

*He ve *He akiskanlarmin esdeger karisimlari i¢in Onerilecek olan ikinci virial ifadesinin
aym *He de oldugu gibi kuantum mekaniksel davramislarmi da kapsamasi gerektigi goz
oniinde bulundurularak sicakligin bir fonksiyonu olan (4.1), (4.2) ve (4.3) bagmtilar
onerilebilir. Bu bagmtilarinin *He ve *He akiskanlarinin esdeger karisimlari icin elde edilen
katsayilar1 ve denel degerlerden sapmalar1 Cizelge 4.3 de verilmistir. Onerilen bu ifadeler
sicakligin bir fonksiyonu olup bunlarm iginden ortalama yiizde sapmalari en az olan, “He
ve “He akiskanlarimin esdeger karisimlari igin yapilan Least Squares-fit islemlerinde
deneysel sonuglara en uygun sonuglar1 veren ve belirsizligi en az olan (4.2) ifadesinin

oldugu goriilmiistiir. (4.2) ifadesi *He ve *He akiskanlarinin esdeger karisimlarina gére,

B3(T)4+3He:Al(Ijn +A2[ljn +A3(ljn +A4(Ij“ +
: a a K 4.6)
s (o) o))
K K K

olarak yazilabilir.
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Cizelge 4.3 *He ve *He es karisimlart icin onerilen ikinci virial bagintisi sabitleri.

_ (4.1) Tipi Ifade (4.2) Tipi Ifade (4.3) Tipi ifade
SABITLER TOYS % 0.0484 | TOYS % 0.005347 | TOYS % 0.00764

A * -1.562526 0.073085
A 233.006800 -144.929772 -12.946051
A, -124.383250 -5332.697720 -162.317042
As -2105.343120 -276.418904 -158489.210200
A, 1947.892740 5423.512080 158595.222800
As -289.630840 * -269.282532
H * 0.000000 0.000531
H, * 6.329657E-6 *
H, * -3.266949 *
H; * 1.643139 *
nl -0.086835 -1.315795 -2.148473
n2 -1.437473 -0.177095 -1.230457
n3 -0.117662 -0.648848 -0.189046
n4 -0.125590 -0.178232 -0.189097
ns -0.691183 * -0.606068

Hesaplamalar sonucunda elde edilen degerler, literatiirdeki diger arastirmacilar tarafindan
elde edilen degerlerle karsilastirmali olarak Cizelge A.3 da verilmistir. Hesaplamalar
sonucunda, deneysel degerlerden sapmalar sirasiyla, toplam ortalama yilizde sapma
0.005347, toplam standart yiizde sapma 0.012 ve Powel’s(y) minimizasyonu 3,12x107
olarak hesaplanmistir. Deneysellikten sapmanin en yiiksek oldugu sicaklik T=22 K de
%0.085 dir. *He i¢in Boyle sicakhigi (B(Ts)=0), Tz=21.64 K ve inversiyon sicaklig
Ti=22.6 K civarinda bulunmustur. (4.6) ifadesinin katsayilari, Least Squares-fit yontemine
gore deneysel verilere fit edilmis ve Cizelge 4.3 de gosterilen degerler elde edilmistir. Elde
edilen bu degerlere gore cizilen ikinci virial grafikleri, Sekil 4.5 ve Sekil 4.6 da

gosterilmistir.
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Sekil4.5 “*He+’He ait hesapsal ab initio [1] ve onerilen ikinci virial bagmtist
degerlerinin grafik karsilagtirmasi.
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(a) "He+ He ait onerilen ikinci virial (b) "He+"He ait hesapsal ab initio [1]
degerleri grafigi. ikinci virial degerleri grafigi.

Sekil4.6  *He+’He ait hesapsal ab initio [1] ve onerilen ikinci virial bagmtist
degerlerinin grafik karsilagtirmasi.
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BOLUM 5

‘He, He AKISKANLARI VE ES KARISIMLARINA AiT TERMOFIZiK
OZELLIKLERIN HESAPLANMASI

Akigkanlarin termofizik Ozelliklerinden olan ve aktarim (Transport) katsayilar1 olarak
isimlendirilen, (1) viskozite (Momentum aktarimi), (A) termal iletkenlik (Enerji aktarimi)
ve (D) diflizyon (Kiitle aktarimi) katsayilarinin hesaplanmasi islemleri i¢in Oncelikle
yapilmasi1 gereken, bu katsayilarin i¢inde barindirdigi ve kuantum mekaniksel katkilar1 da
iceren (3.2) carpisma integrali o) nin tam ve hassas olarak hesaplanmas1 gerekmektedir.
Bolim 3 de de belirtildigi gibi, 6zellikle normal kosullarda bile kuantum mekaniksel
davraniglarda bulunan bir akiskana ait termofizik m, A ve D katsayilarinin
hesaplanmasinda, yart teorik yontem ve sayisal fizik yontemleri, konuya iliskin

caligsmalarda arastiriciya giiven, zaman ve dogru sonuglara ulagsma kolayligi saglamaktadir.

Bu calismada da pek ¢ok arastirmacinin kullandigi fiziksel anlamli denklem Onerme
yontemlerden hareketle, deneysel sonuglara en uygun olabilecek ve bu fiziksel
biiytikliiklerin sicakligin bir fonksiyonu olmasindan yararlanilarak fiziksel anlam igerecek
polinom seklinde bagintilar 6nerilmistir. Termofizik 6zelliklerin hesaplanmasinda 6nem

arz eden Q)

carpisma integralinin, hassas ve deneysel verileri en iyi saglayacak
polinomal yapida secilmesi ve katsayilarimin da ayni duyarliligi saglayacak degerlerde
olmalar1 gerekmektedir. Bu nedenle, bu ¢aligmada, pek ¢ok fiziksel anlamli polinomal
bagint1 6nerilmis ve bu bagintilardan en ¢ok kullanilabilir olanlarindan bazilar1 asagidaki

gibi verilmistir.

QT )= AT™(A,T™ +A,T™) 5.1)

Q*(”:S) T* :A T*nl +A T*n2 +A T*n3 +ees 52
1 2 3

Q*(n,s) T)=A T AT A T™ ... 4 A e(H1T+H2T’2+H3T’3+<--+HmT’“) 573
1 2 3 k

Q*(H,S) T* — A T*nl +A T*n2 +A T*n3 ++A T*nne(H1T+H2T’2+H3T’3+--.+HmT’") 54
1 2 3 k
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Burada, T indirgenmis sicakliktir, A, Aj, Az, As..., n=1, 2, 3... ve nl, n2 n3... Q)
integralinin boyutsuz katsayilardir. Onerilen bu bagintilarin ele alinan akiskana ait katsay1
degerleri, ab initio ve deneysel veriler kullanilarak Least Squares Parameter Estimation fit

metoduyla bulunabilir.

Sonug olarak, yukarida verilen bagintinin katsayilar fit hesaplama yontemiyle elde edilmis
ve deneysel degerlerle uyumlulugu ¢esitli hata hesaplama yontemleriyle test edilmistir.
Yapilan hata hesaplamalar1 sonucunda 6nerilen ifadelerin icerisinde ele alinan akigkan i¢in
en uygun olani isleme konularak, degerler tablolarda literatiirdeki deneysel ve hesapsal

verilerle karsilastirmali olarak verilmistir.

51 “‘He, *He AKISKANLARI VE ES KARISIMLARINA AiT VISKOZITE
(MOMENTUM AKTARIMI) BAGINTISI DEGERLERININ
HESAPLANMASI

Bir akiskanin termofizik o6zelliklerinden olan (m) viskozite (momentum aktarimi)
bagintisinin bulunmasi ve degerlerinin buradan hesaplanabilmesi i¢in dncelikle ele alinan
akigkana ait bazi fiziksel ozelliklerin (e/k, o, m, gibi) ve katsayilarm bilinmesi
gerekmektedir. Burada ele alinacak olan *He ve *He akiskanina ait bu fiziksel dzellikli
bagintinin Onerilebilmesi i¢in ele alinan akigkana ait gerekli fiziksel sabitler ve veriler,
Hurly ve arkadaglarinin [1] 2000 yilina ait makalesinden alinmistir. Katsayilar ise, 6nerilen

bagitinin literatiirde bulunan deneysel ve hesapsal degerlere fit yapilmak suretiyle elde

edilmistir [1, 10, 23].

5.1.1 *‘He Akiskanina Ait Viskozite (7)) Bagintis1 Degerlerinin Hesaplanmasi

*He ait termofizik ozelliklerden olan ve ®nerilecek bir viskozite bagmtisindan
yararlanilarak viskozite degerlerinin 1-10* K sicaklik araliginda hesaplanabilmesi i¢in

duyarl ve fiziksel anlamli bir bagintinin bilinmesi gerekmektedir [1, 7, 8, 12, 16, 23].

Bu calismanin temelindeki esas, *He ait viskozite bagintisinin hem sicakligin ve hem de

Q) ¢arpisma integralinin bir fonksiyonu olmasidir. Bu nedenle, birinci adim olarak *He
ait viskozite hesaplamasinda kullanilabilecek, fiziksel anlamli bagintilar asagidaki gibi

Onerilmistir.
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[n], =x VT ~=x, VT ”AI(IJM+”AZ(IJH2+---] (5.5)

-2
+"A, exp| "H, T + "H, N +
K K (5.6)

Burada, X, = 3 \/E Lf (Pa s K'?), (o kiiresel molekiiliin cap1, m kiiresel molekiiliin kiitlesi,

16V n o

k Boltzmann sabiti) ve Q2 niceligi fiziksel 6neme sahip, herhangi bir molekiiler

modelin idealize edilmis kat1 kiire yapidan sapmasimi gosteren c¢arpisma integrali,

"ALTAL L AL, "Hi, 0=1, 2, 3,... ve ny, ny... birimsiz katsayilardir

Ikinci adim olarak, (5.5) ve (5.6) bagintilarindaki (5.2) ve (5.3) viskozite ¢arpisma integrali
bagintilarinin katsayilar1 hesapsal ab initio ve denel veriler [1, 10, 23] kullanilarak Least

Squares-fit ydntemiyle elde edilmistir. Elde edilen bu katsayilar Q®? carpisma

(2.2)

integralinde kullanilarak QU* viskozite c¢arpisma integrali elde edilmis ve viskozite

degerleri, 1-10* K sicaklik araliginda oOnerilen (5.5) ve (5.6) bagmntilar1 i¢in ayr1 ayri
hesaplanmustir. Onerilen bu ifadeler sicakligin bir fonksiyonu olup, yapilan hesaplamalar
sonucu elde edilen degeler ab initio ve denel degerlerle karsilastirilmis ve en uygun

sonuglar1 veren (5.6) bagintisinin en gegerli bagint1 oldugu goriilmiistiir.

Hesaplama sonuglari, literatiirdeki sonuglarla karsilastirmali olarak Cizelge A.4 de
verilmigtir. Elde edilen bu sonuglarin deneysel degerlerden sapmalari sirasiyla, toplam
ortalama yiizde sapma (TOYS) 0.066, toplam standart yiizde sapma (TSYS) 0.154 ve
Powel’s(y) minimizasyonu 3.128 olarak hesaplanmistir. Deneysellikten sapmanin en
yiiksek oldugu sicaklik T=10000 K de %0.83 diir. (5.6) bagintisinin katsayilari, Least
Squares-fit yontemine gore deneysel verilere fit edilmis ve Cizelge 5.1 de gosterilen

degerler elde edilmistir.
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Cizelge 5.1 *He igin dnerilen viskozite n(T) bagmntisi sabitleri.

(5.5) Tipi ifade

(5.6) Tipi ifade

SABITLER
TOYS % 2.512 TOYS % 0.066
A, 0.380061 -3.797046
A, -11709.373100 5.044363
As -0.058286 -0.144327
Ay 30.614869 13.216050
As 15436.328500 -12.258325
A -3755.553350 6.894515
H, * -1.000000
H, * -2.210789
nl 0.146254 -0,274264
n2 -1.410570 -0.193414
n3 0.334984 0.068659
n4 -0.799731 -1.621376
ns -1.392720 -1.775209
n6 -1.333914 *

Elde edilen bu degerlere gore sicakligin fonksiyonu olarak hesaplanan viskozite bagintisi
degerleri ab initio verileriyle birlikte Sekil 5.1 ve Sekil 5.2 de karsilastirmali grafik olarak

gosterilmistir.

“He Viskozite

‘—Q—J.J. Hurly et al. —=0— Onerilen ‘

300 4

250 4

n(10® Pas)
N N
> 5]
o o

1<)
S

50 4

12000

T(K)

Sekil 5.1  *He ait hesapsal ab initio [1] ve 6nerilen viskozite (1)) bagmntilar1 degerlerinin

grafik karsilastirmasi.
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(a) *He ait 6nerilen viskozite

degerleri grafigi.

Sekil 5.2

(b) *He ait hesapsal ab initio [1]
viskozite degerleri grafigi.

grafik karsilastirmasi.

5.1.2 *He Akiskanina Ait Viskozite (7)) Bagintis1 Degerlerinin Hesaplanmasi

*He ait hesapsal ab initio [1] ve &nerilen viskozite bagmtis1 degerlerinin

*He ait termofizik Ozelliklerin hesaplanmasi amaciyla *He akiskaninda oldugu gibi

onerilecek bir viskozite bagmtisindan yararlanilarak viskozite degerlerinin 1-10* K sicaklik

araligindaki hesaplamalart duyarli ve fiziksel anlamli olacak sekilde hesaplanabilir

[1,7,8, 12, 16].

Benzer olarak, *He akiskaninda oldugu gibi, *He ait viskozite bagintismm da hem

sicakligin ve hem de carpigma integralinin bir fonksiyonu olmasi gerektigidir. Bu nedenle,

birinci adimda *He ait viskozite hesaplamasinda kullanilabilecek fiziksel anlamli bagntilar

asagidaki gibi Onerilmistir.

n L

nl n2
() a1 ]

B nl n2
”Al(lj +”Az(1 4ot
K K
T nn T T -2
nAk(Ej exp(nHl Ej—'— nH2 (Ej +
T’ )|
"H, Ej + -+“Hm[Ej J]
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Burada, X, = S /&kL{ (Pas K'm), (o kiiresel molekiiliin ¢ap1, m kiiresel molekiiliin kiitlesi,
16V n o

(2.2)

k Boltzmann sabiti) ve Qn* niceligi fiziksel 6neme sahip, herhangi bir molekiiler

modelin idealize edilmis kat1 kiire yapidan sapmasimi gosteren c¢arpisma integrali,

"ALTAL L AL, "Hm n=1, 2, 3,... ve ny, ny.... birimsiz katsayilardir

Ikinci adim olarak, (5.7) ve (5.8) bagmtilarindaki (5.2) ve (5.4) viskozite ¢arpisma integrali
bagintilarinin katsayilar1 hesapsal ab initio ve denel veriler [1, 10, 16, 23] kullanilarak

Least Squares-fit yontemiyle elde edilmistir. Elde edilen bu katsayilar Q"*? carpisma

(2.2)

integralinde kullanilarak Qn* viskozite carpisma integrali elde edilmis ve viskozite

degerleri 1-10* K sicaklik araliginda onerilen (5.7) ve (5.8) bagmtilar igin ayr1 ayri
hesaplanmistir. Sicakligin bir fonksiyonu olan 6nerilen bu bagmtilar, yapilan hesaplamalar
sonucu elde edilen degerler, ab initio ve denel degerlerle karsilastirilmis ve en uygun

sonuglar1 veren (5.8) bagintisinin en gecerli bagint1 oldugu goriilmiistiir.

Cizelge 5.2 *He i¢in 6nerilen viskozite n(T) bagimtisi sabitleri.

] (5.7) Tipi ifade (5.8) Tipi ifade
SABITLER TOYS %5.892 TOYS %0.207
A -244974.2002 -791.29646
A, -45649.1806 706.35554
As 63304.6650 167.34946
A, -1890.2416 630.87707
As 2715.6866 -5.94538
As 226494.4809 -713.93303
A, * 21.22635
H, * -1.00
nl -0.442085 -1.32418
n2 -0.522548 -1.56958
n3 -0.403212 0.27665
n4 -0.305547 0.30179
ns -0.646030 0.37316
n6 -0.465585 -1.57735
n7 * -1.21541

Hesaplama sonuglari, literatiirdeki sonuglarla karsilagtirmali olarak Cizelge A.5 de

verilmigtir. Elde edilen bu sonuglarin deneysel degerlerden sapmalar sirasiyla, toplam
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ortalama yiizde sapma (TOYS) 0.207, toplam standart yiizde sapma (TSYS) 0.288 ve
Powel’s(y) minimizasyonu 3.756 olarak hesaplanmistir. Deneysellikten sapmanin en
yiiksek oldugu sicaklik T=10000 K de %1.23 diir. (5.8) bagintisinin katsayilari, Least
Squares-fit yontemine gore deneysel verilere fit edilmis ve Cizelge 5.2 de gosterilen
degerler elde edilmistir. *He akiskanma ait Gnerilen viskozite bagintisinin hesaplanan

degerleri ile hesapsal ab initio verileri Sekil 5.3 de grafiksel olarak verilmistir.

®He Viskozite

‘—O—J.J. Hurly —8— Onerilen ‘

300

n(10° Pa.s)

0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000 9000 10000
T(K)

Sekil 5.3 *He ait hesapsal ab initio [1] ve énerilen viskozite (1) bagintilar1 degerlerinin
grafik karsilastirmasi.

5.1.3 “He ve *He Akiskanlarmmn Es Karisimlarma Ait Viskozite () Bagintisi
Degerlerinin Hesaplanmasi

*He+’He es karigim akiskamnin 1-10* K sicaklik araliginda termofizik o6zelliklerinin
hesaplanabilmesi amaciyla *“He ve *He igin Onerilen bagmtilar, karigimlar icin de
Onerilebilir. Karigimlar icin Onerilen viskozite bagintisindan yararlanilarak, viskozite
degerlerinin hesaplamalari, duyarli ve fiziksel anlamli olacak sekilde hesaplanabilir

[1,7,8,24].

*He ve *He akiskanlaria benzer olarak, *He+’He es karisimdan olusan akiskanin da hem
sicakligin ve hem de carpisma integralinin bir fonksiyonu olmasi gerektigidir. Bu nedenle,
es karisima ait viskozite hesaplamasinda kullanilabilecek, fiziksel anlamli bagintilar

asagidaki gibi onerilmistir.
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-1
-3 -n
w3

12 . i o
Burada, , _5 [2%k(mm,)/(m +m)) 1 (Pa s K), (o kiiresel molekiiliin ¢ap1, m; birinci
n2 16 T o 2
12

kiiresel molekiiliin kiitlesi m, ikinci kiiresel molekiiliin kiitlesi, k Boltzmann sabiti) ve

Qn*(z’z) niceligi fiziksel 6neme sahip, herhangi bir molekiiler modelin idealize edilmis kati

kiire yapidan sapmasini gosteren ¢arpigsma integrali, "™ A ," A, ,---," A, "Hyn n=1, 2,... ve

n;, ny... birimsiz katsayilardir. Karigimlarla ilgili hesaplamada en gegerli ve deneysel

degerlerden en az sapma gosteren (5.9) bagintist kullanilmugtir.

Deneysellikten sapmanin en yiiksek oldugu sicaklik T=10000 K de %0.28 diir. (5.10)
bagintisinin katsayilari, Least Squares-fit yontemine gore deneysel verilere fit edilmis ve
Cizelge 5.3 de gosterilen degerler elde edilmistir. Elde edilen bu degerlerin ab initio

degerleriyle karsilastirmali grafik gosterimi de Sekil 5.4 de gosterilmistir.

Hesaplama sonuglari, literatiirdeki sonuglarla karsilastirmali olarak Cizelge A.6 da
verilmigtir. Elde edilen bu sonuglarin deneysel degerlerden sapmalari sirasiyla, toplam
ortalama yiizde sapma (TOYS) 0.058, toplam standart yiizde sapma (TSYS) 0.07 ve

Powel’s(y) minimizasyonu 0.995 olarak hesaplanmustir.
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Cizelge 5.3 *He+’He es karigimlari i¢in dnerilen viskozite Nn(T) bagintis1 sabitleri.

SABITLER (5.9) Tipi Ifade (5.10) Tipi Ifade
TOYS %0.481 TOYS %0.058

A -24.57779 -5.50807
A, 0.31946 -0.37056
As -0.27061 16.38294
A, 0.57914 0.35777
As 25.69137 26.87202
Aq * -36.37531
A, * 1.04051
H, * -1.00000
nl 0.01140 -1.00559
n2 -0.22215 -0.00227
n3 -5.36691 -0.68009
n4 -1.27695 -0.03458
n5 0.00747 -0.34601
n6 -0.42011

“He Viskozite

‘—Q—J.J. Hurly —8— Onerilen ‘
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Sekil 5.4  *He+’He ait hesapsal ab initio [1] ve Onerilen viskozite (n) bagmtilari
degerlerinin grafik karsilastirmasi.
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52 “He ve *He AKISKANINA AiT ISI iLETKENLIGi (ENERJi AKTARIMI)
BAGINTISI DEGERLERININ HESAPLANMASI

Bir akigskanin termofizik 6zelliklerinden olan () 1s1 iletkenligi bagintisinin bulunmasi i¢in
oncelikle viskozite hesabinda oldugu gibi ele alinan akiskana ait bazi fiziksel 6zelliklerin

(¢/k,0,m vb.) ve katsayilarin bilinmesi gerekmektedir. Bu ¢aligmada ele alan “He ve

*He akiskanlarina ait bagintimin Snerilebilmesi i¢in bazi termofiziksel 6zelliklere gerek
duyulmaktadir. Bu termofiziksel ozelliklerle ilgili degerler Hurly ve arkadaslari 2000
makalesinden alinmistir [1]. Onerilen bagintiin katsayilar ise literatiirdeki hesapsal ab

initio degerlere fit yapilmak suretiyle elde edilmistir.

5.2.1 “He Akiskanna Ait Isi Tletkenligi (1) Bagintis1 Degerlerinin Hesaplanmasi

*He ait termofizik ozelliklerden olan ve &nerilecek bir 1s1 iletkenligi bagmtisindan
yararlanilarak 1s1 iletkenligi degerlerinin 1-10* K sicaklik araliginda hesaplanabilmesi igin
duyarli ve fiziksel anlamli bir potansiyel ifadesinin ve buna bagli bir 1s1 iletkenlik

bagintisinin bilinmesi gerekmektedir [1, 7, 8, 12, 16].

*He ait 1s1 iletkenligi bagmntist sicakligin ve carpisma integralinin bir fonksiyonu olmasi
nedeniyle, birinci adim olarak *He ait 1s1 iletkenligi hesaplamasinda kullamlabilecek

fiziksel anlamli ikinci mertebeden bagintilar asagidaki gibi dnerilmistir.

A], =x, VT =x,AT xAl(ljn +* Az(ljn +} (5.11)

Q;>2(1”
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Burada, A 1st iletkenlik, , _25 [k S, (W m' K'3/2), (o kiiresel molekiiliin ¢ap1, m
Y32 "V am,

kiiresel molekiiliin kiitlesi, k Boltzmann sabiti ve ¢, sabit hacimde 1s1 kapasitesi), K Kelvin

*(2,2)

sicaklik birimi, €2, niceligi fiziksel 6neme sahip, herhangi bir molekiiler modelin

idealize edilmis kati kiire yapidan sapmasin1 gosteren c¢arpisma integrali,

*ALAL AL, MHin, 1=1,2,3...ve 1y, ny.... birimsiz 1s1 iletkenlik igin katsayilardir.

Ikinci adim olarak, (5.11) ve (5.12) bagintilarindaki (5.4) 1s1 iletkenligi ¢arpisma integrali
Qk*(z’z) nin katsayilari, hesapsal ab initio verileri [1] kullanilarak Least Squares-fit
yontemiyle elde edilmistir. Elde edilen bu katsayilar esitlik (5.4) carpigsma integralinde
kullanilarak Qx*(z’z) 1s1 iletkenlik ¢arpisma integrali elde edilmistir. Bu elde edilen degerler

(5.11) ve (5.12) 1s1 iletkenlik bagintilarinda kullanilarak, 1s1 iletkenlik degerleri her iki
bagmnt icin 1-10* K sicaklik araliinda ayri ayri hesaplanmustir. Onerilen bu ifadeler
sicakligin bir fonksiyonu olup, yapilan hesaplamalar sonucu elde edilen degeler ab initio
degerleriyle karsilastirilmis ve en uygun sonuglar1 veren (5.12) bagintist en gecerli baginti

olarak secilmistir.

Hesaplama sonuglari, literatiirdeki sonuglarla karsilastirmali olarak Cizelge A.7 de
verilmigtir. Elde edilen bu sonuglarin hesapsal ab initio degerlerden sapmalari sirasiyla,
toplam ortalama yiizde sapma (TOYS) 0.0688, toplam standart yilizde sapma (TSYS) 0.128
ve Powel’s(y) minimizasyonu 16.18 olarak hesaplanmistir. Deneysellikten sapmanin en
yiiksek oldugu sicaklik T=7000 K de %0.40 dir. (5.12) bagintisinin katsayilari, Least
Squares-fit yontemine gore deneysel verilere fit edilmis ve Cizelge 5.4 de gosterilen

degerler elde edilmistir.
Elde edilen bu degerler, 1s1 iletkenligi bagintisinda kullanilarak sicakliga karsilik veriler

elde edilmis ve ab initio hesapsal degerleriyle karsilastirmali olarak Sekil 5.5 de grafiksel

olarak da gdsterilmistir.
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Cizelge 5.4 *He akiskani icin onerilen 1s1 iletkenligi A(T) bagintisi sabitleri.

SABITLER (5.11) Tipi Ifade (5.12) Tipi Ifade

TOYS %16.958 TOYS %0.0688
A -3.702245 1.4128x107
A, 0.503264 -0.000208
A; 0.007618 0.001567
Ay -0.350055 0.002568
As -0.158992 -0.001649
Ag 0.000464 0.002464
H, * -1.000000
H, * 4.235905
H, * -9.295487
nl 0.503813 0.344587
n2 -1.520505 0.164058
n3 -0.609044 -0.061922
n4 1619986 -1.534978
ns -1.299054 -3.055289
n6 0.025726 0.435355

“He Isi lletkenligi

—e—J.J. Hurly —a— Onerilen
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Sekil 5.5  *He ait hesapsal ab initio [1] ve ©6nerilen 1s1 iletkenligi (L) bagntilari
degerlerinin grafik karsilagtirmasi.
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5.2.2 *He Akiskanina Ait Ist Iletkenligi (1) Bagintis1 Degerlerinin Hesaplanmasi

*He ait termofizik ozelliklerden olan ve onerilecek bir 1s1 iletkenligi bagmtisindan
yararlamilarak 1s1 iletkenligi degerlerinin 1-10* K sicaklik araliginda hesaplanabilmesi igin

duyarl ve fiziksel anlamli1 bir bagintinin bilinmesi gerekmektedir [1, 7, 8, 16].

*He ait 1s1 iletkenligi bagmtisnm hem sicakhigin ve hem de garpisma integralinin bir
fonksiyonu olmast nedeniyle, birinci adim olarak *He ait 1s1 iletkenligi hesaplamasinda

kullanilabilecek, fiziksel anlamli ikinci mertebeden bagintilar asagidaki gibi onerilmistir.

], =x, VT = x, T *AI(IJH + A{ljn +...%An(ljm} (5.13)

B nl n2
A], =x, VT = x, T XA(%} +*A2[% TR
Rz T TY’
"Al—| exp| "H,| — |+ H,| =] +
K K K (5.14)
T -3 T -n -
"H, | — +-~+”Hm[—
K K

Burada, A 1s1 iletkenligi, , _ 25, |k S, W m’ K'm), (o kiiresel molekiiliin ¢ap1, m
Y32 \mm, 6°

kiiresel molekiiliin kiitlesi, k Boltzmann sabiti ve ¢, sabit hacimde 1s1 kapasitesi), K Kelvin
sicaklik birimi, Qx*(z’z) niceligi fiziksel 6neme sahip, herhangi bir molekiiler modelin
idealize edilmis kat1 kiire yapidan sapmasini gosteren carpisma integrali, *a;*a,,--*A,,

me, n=1,2,3...ve nj, n,... birimsiz 1s1 iletkenligi i¢in katsayilardir.

Hesaplama sonuglari, literatiirdeki sonuglarla karsilastirmali olarak Cizelge A.8 de
verilmigtir. Deneysellikten sapmanin en yiiksek oldugu sicaklik T=4 K de %0.63 diir. Hata
orant en disiik olan (5.14) bagintisinin katsayilari, Least Squares-fit yontemine gore

deneysel verilere fit edilmis ve Cizelge 5.5 de gosterilen degerler elde edilmistir.
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Elde edilen bu sonuclarin deneysel degerlerden sapmalari sirasiyla, toplam ortalama yiizde
sapma (TOYS) 0.154, toplam standart yilizde sapma (TSYS) 0.186 ve Powel’s(y)

minimizasyonu 7.12 olarak hesaplanmistir. Grafiksel karsilastirma Sekil 5.6 da verilmistir.

Cizelge 5.5 He akiskan i¢in dnerilen 1s1 iletkenligi A(T) bagintis1 sabitleri.

. (5.13) Tipi Ifade (5.14) Tipi Ifade
SABITLER TOYS %5.844 TOYS %0.154
A -1.552147 -0.001456
A, 11.935523 -1.518090
A; 0.729851 0.003696
A, -11.176095 -9.169648
As -0.003214 10.676372
As 0.067307 *
H, * 0.002517
H, * -0.001548
nl -0.468379 -0.051622
n2 -0.569356 -1.168156
n3 -0.722116 -0.122836
nd -0.591412 -1.106198
ns 0.000632 -1.114229
n6 -0.226523 *

*He Isi iletkenligi

—e—J.J. Hurly —— Onerilen
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Sekil 5.6 *He ait hesapsal ab initio [1] ve &nerilen 1s1 iletkenligi (L) bagmtilar:
degerlerinin grafik karsilagtirmasi.
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5.2.3 ‘He ve *He Akiskanlarimin Es Karisimlarina Ait Is1 fletkenligi (1) Bagntisi

Degerlerinin Hesaplanmasi

*He+’He es karim akiskanmin 1-10* K sicaklik araliginda termofizik o6zelliklerinin
hesaplanabilmesi amaciyla *He ve *He icin Gnerilen bagmntilar, karisimlari icin de
onerilebilir. Karigimlar i¢in onerilen 1s1 iletkenligi bagintisindan yararlanilarak, 1s1
iletkenligi degerlerinin hesaplamalari, duyarl ve fiziksel anlamli olacak sekilde yapilabilir

[1,7,8,12,16].

*He ve *He akiskanlarina benzer olarak, “He+'He es karisimdan olusan akiskanin da hem
sicakligin ve hem de carpisma integralinin bir fonksiyonu olmasi1 gerektigidir. Bu nedenle,
birinci adimda es karigima ait 1s1 iletkenligi hesaplamasinda kullanilabilecek, fiziksel

anlamli bagintilar asagidaki gibi 6nerilmistir.

], =x, ﬁT* =xxﬁ{xAl(%Jn + A{%)n +~--*An(1jm} (5.15)

Q>2(r

n

L =x, VT ; =xkﬁPA1(%jm+kAz(%jnz+...

Burada, A 1s1 iletkenlik, , _25, \/E £, (W m'! K'3/2), (o kiiresel molekiiliin ¢api, M
" 327V M 62

kiiresel molekiiliin, molekiiler agirligi, k Boltzmann sabiti ve c, sabit hacimde 1s1

(2.2)

kapasitesi), K Kelvin sicaklik birimi, Qk* niceligi fiziksel 6neme sahip, herhangi bir

molekiiler modelin idealize edilmis kati1 kiire yapidan sapmasini gosteren g¢arpigma
integrali,” A, ) A, S A, an, n=1,2... ve nj, n,... birimsiz 1s1 iletkenlik i¢in katsayilardir.
Deneysellikten sapmanin en yiiksek oldugu sicaklik T=10000 K de %1.76 dir. Hata oram
en diislik olan (5.16) bagintisinin katsayilari, deneysel verilere fit edilmis ve Cizelge 5.6 da

gosterilen degerler elde edilmistir. Hesapsal ab initio ve onerilen 1s1 iletkenligi bagintisi

verileri Sekil 5.7 de grafiksel karsilastirmayla verilmistir.
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Cizelge 5.6  *Het+’He akiskanlarimin es karisimlari icin onerilen 1s1 iletkenligi A(T)
bagintisi sabitleri.

SABITLER (5.15) Tipi Ifade (5.16) Tipi Ifade
TOYS %0.712 TOYS %0.255
A, -3.772104 -15900.61380
A, 1.956909 14806.21350
A -0.032566 -3.35002
Ay 3.589590 1099.49882
As 24.574673 2100.33039
A * *
H, -1.000000 -1.00000
H, -7.901551 -21.35445
H; 0.815915 -7.92702
nl -0.296211 -0.23988
n2 -0.444283 -0.24076
n3 0.227003 -0.07004
n4 -0.171145 -0.22750
ns -3.209532 -6.10099

Hesaplama sonuglari, literatiirdeki sonuglarla karsilastirmali olarak Cizelge A.9 da
verilmigtir. Elde edilen bu sonuglarin hesapsal ab initio degerlerinden sapmalari sirasiyla,
toplam ortalama yiizde sapma (TOYS) 0.255, toplam standart yiizde sapma (TSYS) 0.393

ve Powel’s(y) minimizasyonu 56.56 olarak hesaplanmistir.
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Sekil 5.7 *He+’He ait hesapsal ab initio [1] ve Onerilen 1s1 iletkenligi (1) bagntilari
degerlerinin grafik karsilastirmasi.
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53 “‘He ve *He AKISKANLARINA AIT KUTLE DIFUZYON KATSAYISI
(KUTLE AKTARIMI) BAGINTISI DEGERLERININ HESAPLANMASI

Akiskanlari termofizik 6zelliklerinden olan kiitle difiizyon katsayis1 D (Enerji aktarimi)
bagintisinin bulunmasi i¢in, oncelikle viskozite ve 1s1 iletkenligi hesabinda oldugu gibi ele

alinan akigkana ait bazi fiziksel ozelliklerin (&/k,o,m vb.) ve katsayilarin bilinmesi

gerekmektedir. Burada ele alinacak olan *He ve *He akiskanlarna ait difiizyon
bagintilarinin Onerilebilmesi i¢in diger akiskanlarda da gerek duyulan bazi termofiziksel
ozellikler bilinmelidir. Bu termofizik 6zellikler, literatiirden ve konuyla ilgili kaynaklardan
saglanmistir. Ayrica, Onerilen bagintinin katsayilar1 da literatiirdeki deneysel ve hesapsal

degerlere fit yapilmak suretiyle elde edilmistir [1, 7, 8, 24].

53.1 *He Akiskanma Ait Kiitle Difiizyon Katsayis1 (D) Bagntisi Degerlerinin

Hesaplanmasi

*He ait kiitle difiizyon katsayisinin hesaplanmasinda, Q%”S)(T) diflizyon carpisma integrali

bagitisinin ilk adim olarak hesaplanmasi gerekmektedir. Bu hesaplamanin yapilabilmesi

icin de kiitle diflizyon katsayisinin literatiir verilerinden [1, 24] yararlanilmistir.

Sicakligin tistel bir fonksiyonu olan ve buna gore lineer veya iistel analitik bir fonksiyon

olarak onerilen (5.3) Q*(“)(T*) carpisma integrali bagintisi cinsinden, diflizyon katsayisi

asagidaki bagintilar yardimiyla hesaplanir.
nl n2
D], =x, VT : =X0ﬁ{DAI(%j +DA2(IJ T

QM(T
2
+PA exp| "H, T + "H, ER
K K (5.17)

Burada, D difiizyon, xp == 2K fifz (m2 ! K'3/2), (o kiiresel molekiiliin ¢api, M kiiresel
16 ¥ oM po

molekiiliin molekiil agirligi, p atmosferik basing) ve Q*(l'l)(T*) birinci mertebeden fiziksel
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Ooneme sahip, herhangi bir molekiiler modelin idealize edilmis kat1 kiire yapidan sapmasini
gdsteren carpigma integrali, ” A, P A, P A, PH,, n=1, 2... ve ny, n,...birimsiz difiizyon

i¢in katsayilardir.

Hesaplama sonuglari, literatiirdeki sonuglarla karsilastirmali olarak Cizelge A.10 da
verilmigtir. Elde edilen bu sonuglarin hesapsal ve deneysel degerlerden sapmalari sirasiyla,
toplam ortalama yiizde sapma (TOYS) %0.151, toplam standart yiizde sapma (TSYS)
%0.259 ve Powel’s(y) minimizasyonu 5.12 olarak hesaplanmigtir. Deneysellikten
sapmanin en yliksek oldugu sicaklik T=4000 K de %0.718 dir. (5.17) bagintisinin
katsayilari, Least Squares-fit yontemine gore deneysel verilere fit edilmis ve Cizelge 5.7 de

gosterilen degerler elde edilmistir.

Cizelge 5.7 *He akiskam icin dnerilen kiitle difiizyon D(T) bagintisi sabitleri.

SABITLER (5.17) Tipi Ifade
TOYS %0.151
Ay 2.563492
A -1.492101
As -4.773392
Aq -0.012332
As 4754076
As 1.460321
H, -1.000000
H, -13.132754
H; 28.166799
H, -13.944478
nl -0.214389
n2 -0.423834
n3 -2.792831
n4 0.234409
ns -1.452180

Elde edilen sonuglar (5.17) bagintisinda yerine konularak, sicakliga gore kiitle difiizyon
hesaplamalar1 yapilmis ve elde edilen degerler, hesapsal ab initio degerleriyle grafiksel

karsilagtirmali olarak Sekil 5.8 de gosterilmistir.
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Sekil 5.8  “He ait hesapsal ab initio [1] ve 6nerilen kiitle difizyon (D) bagmntilari
degerlerinin grafik karsilastirmasi.

53.2 *He Akiskanma Ait Kiitle Difiizyon Katsayis1 (D) Bagntisi Degerlerinin

Hesaplanmasi

3He ait kiitle difiizyon katsayisimin hesaplanmasinda, *He akiskaninda oldugu gibi, QS:’,”) (T
diflizyon carpigsma integrali bagmtisinin ilk adim olarak hesaplanmasi gerekmektedir. Bu
hesaplamanin yapilabilmesi i¢in de *He akigkaninin izotopu olan *He akigkanma ait bazi
sabitlerin (M, o ve f gibi) bilinmesi gerekmektedir. Ayrica, kiitle diflizyon katsayisinin
Onerilen Q(g’s)(T) carpisma integrali bagmtisinin katsayilarinin hesaplanabilmesi i¢in de

literatiirdeki hesapsal ve deneysel verilerinden yararlanilmistir [1, 5, 10, 24].
Sicakligin iistel bir fonksiyonu olan ve buna gore lineer veya iistel analitik bir fonksiyon

olarak Onerilen (5.4) Q*(“)(T*) carpigma integrali bagintist cinsinden, *He ait difiizyon

katsay1s1 asagidaki bagintilar yardimiyla hesaplanir.
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ﬁ T nl T n2
[D], =%, o :XDﬁ DAl(Ej +DA2(E] e

D )T*
nn -2
+PA, L exp| “H, L + "H, LRI
K K K (5.18)

Burada, D difiizyon,  _3 |2 /i (m® s K*?), (o kiiresel molekiilin ¢api, M kiiresel

16 \ aM pcs?
molekiiliin molekiil agirligi, p atmosferik basing) ve Q""(T") birinci mertebeden fiziksel
Ooneme sahip, herhangi bir molekiiler modelin idealize edilmis kat1 kiire yapidan sapmasini
gbsteren carpigsma integrali, DAI,DAz,m,DAk, DHm, n=1, 2, 3,... ve n;, n,... birimsiz

difiizyon i¢in katsayilardir.
Deneysellikten sapmanin en yiiksek oldugu sicaklik T=10000 K de %]1.55 dir. (5.18)
bagintisinin katsayilari, Least Squares-fit yontemine gore deneysel verilere fit edilmis ve

Cizelge 5.8 de gosterilen degerler elde edilmistir.

Cizelge 5.8 *He akiskan i¢in dnerilen kiitle difiizyon D(T) bagintisi sabitleri.

SABITLER (5.18) Tipi Ifade

TOYS %0.3622
Ay 350898.998500
A -581828.471500
A; 232399.786900
Ay -1471.044420
As 2177.719830
H, -1.000000
H, -6.265394
H; -14.731229
Hy 2.276031
Hs 12.659541
nl -0.640361
n2 -0.636799
n3 -0.631957
n4 -0.723434
ns -5.461955
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Hesaplama sonuglari, literatiirdeki sonuclarla karsilastirmali olarak Cizelge A.11 de
verilmigtir. Elde edilen bu sonuglarin deneysel degerlerden sapmalar1 sirasiyla, toplam
ortalama yilizde sapma (TOYS) 0.362, toplam standart yiizde sapma (TSYS) 0.448 ve
Powel’s() minimizasyonu 18,79 olarak hesaplanmustir. Onerilen kiitle difiizyon bagmtisi

degerleri ile literatiir degerleri karsilastirmali olarak Sekil 5.9 da gdsterilmistir.

*He Kiitle Difiizyon
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Sekil 5.9 “He ait hesapsal ab initio [1] ve Onerilen kiitle diflizyon (D) bagmtilari
degerlerinin grafik karsilagtirmasi.
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BOLUM 6

‘He VE *He AKISKANI iCiN AKISKAN iCiINDEKI SES HIZI BAGINTISININ
HESAPLANMASI

Son yillarda, bilimsel ve teknolojik arastirmalarda organik ve inorganik akiskanlarin
termofizik Ozelliklerinin  bilinmesi ©6nem kazanmisti. Magnetohitrodinamik — gii¢
sistemlerinde, bazi tip yariiletkenlerin {iretiminde, elektriksel gii¢ liretme sistemlerinde,
kimyasal {iiretim sistemlerinde, termoakustik sogutucularin planlanmasinda ve yiksek
teknolojik uygulamalarda, algak sicakliktaki akiskanlarin termofiziksel 6zelliklerinin ve
termodinamik fonksiyonlarimin duyarli olarak bilinmesi gerekmektedir. Bu amacla
akigkanlarin  termodinamik fonksiyonlarmin elde edilebilmesi i¢in, termofizik
Ozelliklerinin hassas bir sekilde hesaplanabilmesi, akiskanlara ait ve sicakligin bir
fonksiyonu olan ikinci virial bagintisinin kuantum mekaniksel diizeltmeyi de igerecek bir

sekilde hesap edilmis olmas1 gerekmektedir [1, 2, 6, 9, 21, 26-28].

Molekiiler kuvvet sabitlerinin bulunmasi ve akiskanlarin termofizik ve termodinamik
fonksiyonlarinin hassas bir bi¢gimde bulunmasi i¢in, Oncelikle akigskanlarin kuantum
mekaniksel hesaplamalarinin hassas bir sekilde yapilmasi gerekmektedir. Bu hassasiyet
gozetilerek literatiirle ve deneysel verilerle uyum saglayan pek ¢ok baginti 6nerilebilir [9,
25-28]. Onerilen bu bagintilarla yapilan termodinamik ve termofizik oOzelliklere ait
hesaplamalarin, deneysel verilerle olduk¢a iyi uyum icinde olmalar1 gerekmektedir.
Ayrica, bu akigkanlarin her biri i¢in Onerilen bagintilarin, farkli sicaklik, farkli basing ve

yogunluklar i¢in de hassas yaklasimlar vermeleri gerekmektedir.

Calismanin bu asamasinda, yukarida belirtilen hassasiyette, kuantum mekaniksel 6zellikli,
deneysel ve hesapsal degerlerle uyum igerisinde olan boliim dortte elde edilen ikinci virial
bagintis1 degerleri kullanilarak, termodinamik o6zelliklerden olan akiskan igindeki ses

hizlarinin hesaplanmasi iglemleri *He ve *He akiskanlart icin yapilmustir.
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6.1 AKISKANLARDAKiI SES HIZININ, iKINCi VIiRIiIAL BAGINTISI
KULLANILARAK BULUNMASI

Ses hizinin basing, hacim ve sicakliga gore degisimi en genel anlamda asagidaki gibi

verilmektedir [7, 8].

0
co = _ﬂ(@j (6.1)
M oV ),
2 IRT) 1 2B +2( °-1)rd—B+(y0_1)2 4B, (6.2)
M \% Y dT % dT? '
0 0 2
v RT 1 . » Wy =1 -
et =1~ {1+V{2B +2(y°—1)B1+( 5 ) B [+ (6.3)

Burada 7’ :C(;/C(v) , V' =V/b, ve T" =kT/e dur.

Akiskana ait fiziksel sabitler (V, M, p, p gibi) ve molekiil lizerine etkiyen kuvvet olarak
isimlendirilen ikinci virial bagintis1 bilinirse, bu sabitler ve baginti ile akiskan ig¢indeki ses
hiz1 basing ve sicaklik degisimine gore hesaplanabilir. Eger yogunlugun p=2.5p. degerine
kadar ve genis bir sicaklik aralig1 i¢inde gecerli bir hal denklemi varsa ses hizinin duyarlh

olarak hesaplanabilmesi miimkiin olmaktadir.

Ses hiz1 hesaplamasinda kullanilacak olan bagintt,

0 01\ 2
co = YI\IZT {H%{ZB-%Z(VO —I)T;l—ITB+ (y y‘)l) T’ 3T§]+} (6.4)

dir. Burada y° = Cg / C? sabit basingtaki 1s1 kapasitesinin sabit hacimdeki 1s1 kapasitesine

orani olup pek ¢ok mono atomik akigkan i¢in 5/3 oranina sahiptir. (6.4) bagitisinin i¢inde
yer alan ve Bolim 4 de ele alinan, alan akigkana ait ikinci virial ve tiirevleri ve yine bu
akigkanlara ait pVT degerlerini ses hiz1 bagintisinda kullanarak, *He ve *He akiskanlari

icindeki basing ve sicaklik degisimlerine bagli olarak ses hizlar1 hesaplanabilir.
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6.1.1 “‘He Akiskam licin Ses Hizi Bagmtisi Kullamlarak, Akiskan i¢indeki Ses

Hizlarinin Hesaplanmasi

*He akigkanma ait sicakliga bagli ikinci virial degerleri, birinci ve ikinci dereceden tiirev
degerlerinin kullanilmasiyla, farkli basing ve farkli sicaklik degerlerine gore hesaplanmis

akiskan icindeki ses hizlar1 Cizelge 6.1 de verilmistir.

Cizelge 6.1 *He akiskani icindeki sicakliga bagli ve =15 Atm. sabit basingtaki
hesaplanmis ses hizlar1 ve literatiir degerlerinin karsilastirilmasi.

Sicaklik Onerilen 'J.J. Hurly Onerilen 1 .{ . Hurzly (")?erilegn 2.3, Hurly (")‘n‘erilen"
(Kelvin) B (cmsmol'l) ng/d-T B ;iB/d_’ll“ B d3 B/d_’ll‘ S d3 B/d_'ll“ , o(ses H.) ms! 2. Viriale gm:f:
T(K) (cm’mol” K) (cm’mol” K7) | (em’mol” K™) | (em’mol” K™) c(ses H) ms
1 -474,449 664,861 679,509 -1771,941 -1934,106 589,403
2 -194,635 116,448 116,130 -135,022 -133,393 363,919
3 -120,555 47,499 47,565 -33,568 -33,665 268,819
4 -85,341 26,103 26,100 -13,372 -13,411 204,570
5 -64,549 16,578 16,560 -6,706 -6,707 150,037
6 -50,768 11,477 11,464 -3,849 -3,842 92,526
7 -40,947 8,419 8,413 -2,415 -2,409 48,450
8 -33,588 6,440 6,439 -1,615 -1,612 106,614
9 -27,868 5,084 5,085 -1,134 -1,132 138,311
10 -23,294 4,114 4,117 -8,27E-01 -8,26E-01 161,294
11 -19,555 3,397 3,400 -6,22E-01 -6,21E-01 179,622
12 -16,441 2,850 2,854 -4,79E-01 -4,79E-01 195,025
14 -11,559 2,087 2,090 -3,02E-01 -3,02E-01 220,350
16 -7,910 1,591 1,593 -2,03E-01 -2,03E-01 241,118
18 -5,086 1,251 1,252 -1,43E-01 -1,43E-01 259,036
20 -2,839 1,007 1,008 -1,04E-01 -1,04E-01 275,004
22 -1,013 8,27E-01 8,27E-01 -7,81E-02 -7,83E-02 289,552
23 -0,223 7,54E-01 7,54E-01 -6,84E-02 -6,85E-02 296,403
24 0,498 6,90E-01 6,90E-01 -6,02E-02 -6,03E-02 303,016
25 1,159 6,33E-01 6,33E-01 -5,32E-02 -5,33E-02 309,415
26 1,766 5,83E-01 5,83E-01 -4,73E-02 -4,74E-02 315,622
28 2,844 4,98E-01 4,98E-01 -3,78E-02 -3,79E-02 327,530
30 3,770 4,30E-01 4,30E-01 -3,07E-02 -3,08E-02 338,856
35 5,590 3,08E-01 3,07E-01 -1,93E-02 -1,93E-02 365,147
40 6,919 2,29E-01 2,29E-01 -1,28E-02 -1,28E-02 389,214
45 7,921 1,76E-01 1,75E-01 -8,94E-03 -8,93E-03 411,596
50 8,698 1,38E-01 1,37E-01 -6,46E-03 -6,45E-03 432,640
60 9,804 8,86E-02 8,84E-02 -3,66E-03 -3,65E-03 471,598
70 10,534 5,98E-02 5,97E-02 -2,25E-03 -2,24E-03 507,327
80 11,034 4,16E-02 4,15E-02 -1,47E-03 -1,46E-03 540,564
90 11,385 2,95E-02 2,95E-02 -9,98E-04 -9,93E-04 571,793
100 11,636 2,11E-02 2,11E-02 -7,03E-04 -7,00E-04 601,352
120 11,943 1,07E-02 1,08E-02 -3,78E-04 -3,76E-04 656,410
140 12,095 4,92E-03 4,99E-03 -2,18E-04 -2,18E-04 707,139
160 12,157 1,50E-03 1,57E-03 -1,32E-04 -1,32E-04 754,440
180 12,165 -6,18E-04 -5,43E-04 -8,32E-05 -8,35E-05 798,935
200 12,139 -1,96E-03 -1,89E-03 -5,34E-05 -5,37E-05 841,074
225 12,077 -2,99E-03 -2,93E-03 -3,10E-05 -3,14E-05 890,674 890,950
250 11,994 -3,59E-03 -3,54E-03 -1,78E-05 -1,82E-05 938,097 938,180
275 11,901 -3,93E-03 -3,88E-03 -9,74E-06 -1,01E-05 982,985 983,147
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CiZELGE 6.1 (devam ediyor)

Sicaklik Onerilen 'J.J. Hurly Onerilen 1 .{ . Hurzly O;lerilegn )3, Hurly (")‘n‘erilen"
(Kelvin) B (cmsmol'l) ng/d_’]l“ . ;iB/d-'ll“ . d3 B/d_’ll‘ S d1 B/cl-'ll“ , o(ses H.) ms! 2. Viriale gm:f:
T(K) (cm’mol” K) (cm’mol” K7) | (em’mol” K¥) | (em’mol” K™) c(ses H.) ms
300 11,800 -4,10E-03 -4,07E-03 -4,69E-06 -5,01E-06 1025,584 1026,149
325 11,697 -4,18E-03 -4,15E-03 -1,46E-06 -1,75E-06 1067,424
350 11,593 -4,19E-03 -4,16E-03 6,15E-07 3,68E-07 1106,812 1107,165
375 11,489 -4,15E-03 -4,14E-03 1,95E-06 1,74E-06 1145,532
400 11,386 -4,09E-03 -4,08E-03 2,81E-06 2,62E-06 1182,215 1182,658
450 11,185 -3,93E-03 -3,92E-03 3,66E-06 3,52E-06 1253,624
500 10,994 -3,74E-03 -3,74E-03 3,88E-06 3,79E-06 1320,793
600 10,639 -3,36E-03 -3,36E-03 3,66E-06 3,62E-06 1445,821
700 10,321 -3,01E-03 -3,02E-03 3,19E-06 3,17E-06 1560,889
800 10,034 -2,72E-03 -2,73E-03 2,72E-06 2,72E-06 1668,055
900 9,775 -2,47E-03 -2,48E-03 2,32E-06 2,32E-06 1768,751
1000 9,538 -2,25E-03 -2,26E-03 1,99E-06 1,99E-06 1864,026
1200 9,123 -1,91E-03 -1,92E-03 1,48E-06 1,50E-06 2041,298
1400 8,768 -1,65E-03 -1,65E-03 1,14E-06 1,15E-06 2204,380
1600 8,460 -1,44E-03 -1,45E-03 9,01E-07 9,12E-07 2356,214
1800 8,187 -1,28E-03 -1,28E-03 7,27E-07 7,37E-07 2498,849
2000 7,945 -1,15E-03 -1,15E-03 5,97E-07 6,05E-07 2633,779
2500 7,435 -9,08E-04 -9,06E-04 3,90E-07 3,95E-07 2944,193
3000 7,024 -7,45E-04 -7,41E-04 2,73E-07 2,75E-07 3224,884
3500 6,683 -6,28E-04 -6,24E-04 2,00E-07 2,01E-07 3483,040
4000 6,393 -5,41E-04 -5,36E-04 1,53E-07 1,52E-07 3723,347
4500 6,141 -4,73E-04 -4,69E-04 1,20E-07 1,19E-07 3949,064
5000 5,920 -4,19E-04 -4,16E-04 9,68E-08 9,49E-08 4162,563
6000 5,544 -3,39E-04 -3,38E-04 6,62E-08 6,38E-08 4559,678
7000 5,235 -2,83E-04 -2,84E-04 4,79E-08 4,53E-08 4924,881
8000 4,973 -2,41E-04 -2,45E-04 3,61E-08 3,35E-08 5264,817
9000 4,747 -2,09E-04 -2,16E-04 2,81E-08 2,55E-08 5584,101
10000 4,548 -1,84E-04 -1,93E-04 2,24E-08 2,00E-08 5886,093

1. Hurly ve Moldover dan alinmistir [1]

2. Hurly, Schmidt, Boyes ve Moldover dan alinmistir [2].
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6.1.2 *He Akiskam licin Ses Hizi Bagmtisi Kullamlarak, Akiskan i¢indeki Ses

Hizlarinin Hesaplanmasi

*He akiskanina ait sicakliga bagli ikinci virial degerlerinin kullanilmasiyla, farkli basing ve

farkli sicaklik degerlerine gore hesaplanmis akiskan icindeki ses hizlar1 Cizelge 6.2 de

verilmistir.
Cizelge 6.2 “He akiskani icindeki sicakliga bagli ve =15 Atm. sabit basingtaki
hesaplanmis ses hizlar1 ve literatiir degerlerinin karsilastirilmasi.
e I B e I B I T G
T(K) (cm’mol” K™) (cm’mol” K™) (cm’mol” K™) c(sesH)m s
1 -237,503 -237,502 174,583 174,913 -237,798 500,955
2 -131,470 -131,493 63,444 63,928 -53,844 341,066
3 -86,736 -86,671 31,410 31,336 -18,956 253,842
4 -62,616 -62,620 18,504 18,456 -8,588 186,163
5 -47,616 -47,646 12,159 12,150 -4,580 120,167
6 -37,392 -37,422 8,599 8,605 -2,724 28,066
7 -29,972 -29,992 6,405 6,415 -1,751 114,385
8 -24,336 -24,347 4,958 4,968 -1,192 153,331
9 -19,909 -19911 3,953 3,960 -8,486E-01 180,751
10 -16,338 -16,334 3,226 3,231 -6,257E-01 202,322
11 -13,397 -13,389 2,682 2,685 -4,747E-01 220314
12 -10,933 -10,921 2,264 2,267 -3,688E-01 235,889
14 -7,038 -7,024 1,675 1,675 -2,356E-01 262,255
16 4,101 -4,087 1,287 1,287 -1,597E-01 284,457
18 -1,811 -1,798 1,018 1,017 -1,132E-01 303,950
20 0,022 0,032 8,242E-01 8,231E-01 -8,314E-02 321,536
2 1,519 1,527 6,795E-01 6,784E-01 -6,285E-02 337,702
23 2,168 2,175 6,206E-01 6,195E-01 -5,515E-02 345,356
24 2,762 2,768 5,688E-01 5,676E-01 -4,866E-02 352,764
25 3,308 3313 5,229E-01 5,218E-01 -4,314E-02 359,952
26 3,810 3,814 4,822E-01 4,811E-01 -3,842E-02 366,939
28 4,703 4,704 4,132E-01 4,122E-01 -3,086E-02 380,383
30 5,471 5,471 3,573E-01 3,564E-01 -2,515E-02 393,211
35 6,987 6,984 2,568E-01 2,562E-01 -1,589E-02 423,111
40 8,097 8,091 1,915E-01 1,910E-01 -1,064E-02 450,595
45 8,936 8,928 1,467E-01 1,464E-01 -7,451E-03 476,224
50 9,586 9,576 1,148E-01 1,146E-01 -5,405E-03 500,365
60 10,509 10,498 7,365E-02 7,361E-02 -3,080E-03 545,134
70 11,114 11,103 4,929E-02 4,932E-02 -1,899E-03 586,254
80 11,524 11,514 3,384E-02 3,392E-02 -1,240E-03 624,541
90 11,808 11,798 2,355E-02 2,365E-02 -8,454E-04 660,536
100 12,005 11,997 1,642E-02 1,653E-02 -5,960E-04 694,620
120 12,237 12,231 7,620E-03 7,731E-03 -3,192E-04 758,129
140 12,336 12,332 2,752E-03 2,853E-03 -1,834E-04 816,665
160 12,360 12,358 -1,030E-04 -1,518E-05 -1,104E-04 871,255
180 12,339 12,339 -1,842E-03 -1,767E-03 -6,843E-05 922,613
200 12,291 12,292 -2,924E-03 -2,861E-03 -4,304E-05 971,257
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CiZELGE 6.2 (devam ediyor)

Slcak!lk 13.J. Hurly Onerilen 'J.J. Hurly Onerilen Oglerile? (").n.erilen"
(Kelvin) B(cm’mol™) B(cm’mol™) ;lB/d_’lI B giB/d_’ll‘ B d3 B/d}' , 2. Viriale gorﬁ

T(K) (ecm’mol” K™) (ecm’mol” K™) (ecm’mol” K™) csesH)m s

225 12,206 12,209 -3,728E-03 -3,679E-03 -2,407E-05 1028,835
250 12,107 12,111 -4,168E-03 -4,130E-03 -1,297E-05 1083,361
275 12,000 12,004 -4,392E-03 -4,363E-03 -6,246E-06 1135,277
300 11,889 11,894 -4,485E-03 -4,463E-03 -2,087E-06 1184,926
325 11,776 11,782 -4,495E-03 -4,480E-03 5,195E-07 1232,582
350 11,664 11,670 -4,455E-03 -4,445E-03 2,158E-06 1278,467
375 11,554 11,560 -4,383E-03 -4,377E-03 3,178E-06 1322,766
400 11,445 11,451 -4,291E-03 -4,289E-03 3,797E-06 1365,633
450 11,236 11,242 -4,080E-03 -4,083E-03 4,327E-06 1447,575
500 11,038 11,043 -3,857E-03 -3,865E-03 4,369E-06 1525,132
600 10,673 10,678 -3,434E-03 -3,447E-03 3,935E-06 1669,498
700 10,349 10,352 -3,068E-03 -3,082E-03 3,362E-06 1802,365
800 10,058 10,060 -2,758E-03 -2,772E-03 2,841E-06 1926,107
900 9,796 9,796 -2,496E-03 -2,511E-03 2,406E-06 2042,381
1000 9,557 9,556 -2,275E-03 -2,288E-03 2,052E-06 2152,393
1200 9,139 9,136 -1,923E-03 -1,934E-03 1,527E-06 2357,089
1400 8,782 8,777 -1,658E-03 -1,666E-03 1,173E-06 2545,398
1600 8,472 8,466 -1,452E-03 -1,458E-03 9,243E-07 2720,721
1800 8,199 8,191 -1,288E-03 -1,292E-03 7,449E-07 2885,422
2000 7,955 7,947 -1,155E-03 -1,157E-03 6,116E-07 3041,225
2500 7,443 7,434 -9,112E-04 -9,098E-04 3,982E-07 3399,660
3000 7,031 7,024 -7,471E-04 -7,435E-04 2,774E-07 3723,775
3500 6,688 6,683 -6,296E-04 -6,248E-04 2,029E-07 4021,867
4000 6,396 6,394 -5,417E-04 -5,365E-04 1,538E-07 4299,351
4500 6,143 6,143 -4,737E-04 -4,685E-04 1,199E-07 4559,986
5000 5,920 5,923 -4,196E-04 -4,150E-04 9,553E-08 4806,514
6000 5,543 5,550 -3,393E-04 -3,368E-04 6,377E-08 5265,063
7000 5,234 5,241 -2,829E-04 -2,833E-04 4,469E-08 5686,763
8000 4,973 4,978 -2,412E-04 -2,452E-04 3,242E-08 6079,286
9000 4,748 4,747 -2,093E-04 -2,172E-04 2,411E-08 6447,961
10000 4,552 4,541 -1,842E-04 -1,961E-04 1,826E-08 6796,669

1. Hurly ve Moldover dan alinmistir [1]

Not: literatiirden *He ait ses hiz1 verileri saglanamadigindan karsilastirmali olarak tabloda

yer verilememistir.
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BOLUM 7

SONUC

Atmosferin ozon tabakasina zarar veren ve giinesin ultraviole i1ginlarinin insan sagligin
tehdit etmeye baslamasiyla birlikte diinya {ilkelerinin (168 iilke) pek cogu Montreal
protokoliinii imzalamis ve bu konudaki ¢alismalara hiz verilmislerdir. Bu amagla ozon
tahrip edici gazlarin termodinamik ve termofizik oOzelliklerinin hesaplanmasi ve
Olciilebilmesi i¢cin 1989 yilinda NIST (National Institute of Standards and Technology.) de
de yogun bir ¢alisma baglatilmis ve buna bagl olarak Kloroflorokarbonlarin (CFC) yerini
alabilecek ve ozona zarar vermeyecek olan akiskanlar konusundaki calismalara hiz

verilmigtir.

Bu calismada, ozona zarar vermeyen akiskanlardan olan *He, *He ve karigimlarinin
termodinamik ve termofizik 6zelliklerinin belirlenmesi amaciyla bazi kullanish ve hassas
degerler verebilecek bagintilar 6nerilmis, bu Onerilen bagintilar literatiirdeki hesapsal ab
initio ve deneysel verilerle karsilastirilmistir. Bu karsilagtirmalar sonucunda, termofiziksel
ozelliklerden olan ikinci virial (B), viskozite (n), 1s1 iletkenligi (A) ve kiitle difiizyon
katsayis1 (D) bagmtilarinin sonuglarinin literatiir degerleriyle iyi bir uyum igerisinde
olduklar1 goriilmiistiir. Ayrica, termodinamik 6zelliklerden olan akiskan igindeki ses hizi
hesaplamalari, onerilen ikinci virial degerleri kullanilarak yapilmus, literatiir degerleriyle
de karsilastirilarak sonuglar test edilmig ve literatiir degerleriyle birlikte cizelgelerde

gosterilmistir.

Termofizik ozelliklerden olan ikinci virial terimi iki molekiil arasindaki etkilesmeleri
verdiginden bu terimlerinin duyarli olarak bilinmesi gereklidir. Ayrica, akigkana ait denel
virial ve ab initio verileri de kullanilarak molekiillere ait e/k(K), o(A), ve bo(cm’/mol)
degerleri ¢esitli molekiiller i¢in (polar, apolar, hidrokarbon,...) ekstrapolasyon yapilarak

hesaplanabiecegi goriilmiistir.
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Bu calismada, termofizik bagmtilar sicakhigin fonksiyonu olarak 6nerilmis ve 1-10* K
sicaklik araligindaki hesaplamalari yapilmistir. Onerilen bu termofizik bagmtilarin
deneysel ve ab initio verilerliyle uyusumu yaninda, ayni zamanda ab initio
hesaplamalarinda kullanilan bagintilarin  katsayilarindan daha az katsayiya sahip
olmalarina ragmen, literatiirdeki deneysel ve hesapsal verilerle ayni hassasiyeti vermeleri

bakimindan daha kullanighdirlar.

Sonu¢ olarak, yapilan bu calismada elde edilen termofizik bagmtilar, duyarli ve
belirsizlikleri ¢ok az olmalar1 nedeniyle, incelenecek olan fiziksel nicelige ait (entropi,
entalpi, akiskan igindeki ses hizi, Joule-Thomson Inversiyon sicakligi gibi) verileri
belirleyen denel 6l¢ii aletlerinin kalibrasyonunda, bilimsel arastirmalarda, teknolojide ve

endiistride giivenle kullanilabilirliklerine kanaat getirilmistir.
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Cizelge A.1 *He igin onerilen ikinci virial (B) bagntisinin hesaplanan degerlerinin
literatiir degeriyle karsilastirilmasi ve toplam ortalama sapmalar.
(Slfeﬁlv‘ﬂl'; 'ikinci Virial | *ikinci Virial | ‘ikinci Virial | ,, Sapma | Std.sapma | ‘Powel's
T (K) B (cm’mol™) B (cm’®mol™) | B (cm’mol™) )

1 -474,449 -472,449 0,422 4,000E+00 | 4,000E-+00

2 -194,640 -194,631 0,005 7,672E-05 | 7,672E-05

3 -120,530 -120,522 -120,555 0,021 6,116E-04 |  6,116E-04

4 -85,360 -85,200 -85,341 0,023 3,787E-04 |  3,787E-04

5 -64,566 -64,316 -64,549 0,027 3,054E-04 | 3,054E-04

6 -50,774 -50,768 0,012 3,485E-05 |  3,485E-05

7 -40,944 -40,947 0,008 9,573E-06 | 9,573E-06

8 -33,581 -33,283 -33,588 0,022 5,308E-05 | 5,308E-05

9 -27,859 -27,868 0,032 7,923E-05 | 7,923E-05

10 -23,285 -23,020 -23,294 0,039 8,279E-05 |  8279E-05

11 -19,547 -19,555 0,039 5,787E-05 | 5,787E-05

12 -16,435 -16,441 0,039 4,110E-05 |  4,110E-05

14 -11,556 -11,559 0,025 8,429E-06 |  8,429E-06
15 -9,435 -9,611

16 -7,910 -7,910 0,005 1,293E-07 | 1,293E-07

18 -5,088 -5,086 0,040 4,237E-06 | 4,237E-06

20 -2,842 -2,723 -2,839 0,100 8,003E-06 |  8,003E-06

22 -1,017 -1,013 0,409 1,729E-05 | 1,729E-05

24 0,494 0,498 0,823 1,654E-05 |  1,654E-05

25 1,155 1,159 0,338 1,525E-05 | 1,525E-05

26 1,762 1,766 0,249 1,924E-05 | 1,924E-05
27 2,412 2,326

28 2,840 2,844 0,149 1,781E-05 |  1,781E-05

30 3,766 3,770 0,101 1,459E-05 | 1,459E-05

35 5,587 5,590 0,056 9,673E-06 |  9,673E-06

40 6,917 6,919 0,023 2,576E-06 |  2,576E-06
43,794 7,800 7,703

45 7,921 7,921 0,005 1,329E-07 | 1,329E-07

50 8,698 8,698 0,001 6,277E-09 | 6,277E-09
54,358 9,280 9,240

60 9,806 9,804 0,020 3,865E-06 | 3,865E-06
63,15 10,010 10,066

70 10,537 10,534 0,032 1,120E-05 | 1,120E-05

80 11,038 11,034 0,038 1,761E-05 |  1,761E-05
83,804 11,130 11,182

90 11,389 11,385 0,033 1,424E-05 | 1,424E-05
98,15 11,522 11,595

100 11,640 11,636 0,037 1,835E-05 |  1,835E-05

120 11,947 11,943 0,030 1,311E-05 | 1,311E-05
123,15 11,984 11,975

140 12,098 12,095 0,025 8,803E-06 |  8,803E-06
148,15 12,174 12,129

160 12,160 12,157 0,023 8,128E-06 |  8,128E-06
173,15 12,228 12,167

180 12,167 12,165 0,016 3,732E-06 | 3,732E-06
198,15 12,209 12,142

200 12,140 12,139 0,008 1,015E-06 | 1,015E-06
223,15 12,148 12,082

225 12,077 12,077 0,002 8,620E-08 |  8,620E-08
248,15 12,065 12,001

250 11,994 11,994 0,004 1,910E-07 |  1,910E-07
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CIZELGE A.1 (devam ediyor)

(SIl(cezil\fﬂll; liki“ci Viri?l Ziki“ci Viri?l Siki“ci Virﬁiﬂ % Sapma Std. sapma ‘Powel's
T (K) B (cm”mol™) B (cm’mol™) B (cm”mol™)
273,15 11,968 11,908
275 11,900 11,901 0,005 4,161E-07 4,161E-07
298,15 11,863 11,808
300 11,799 11,800 0,013 2,221E-06 2,221E-06
323,15 11,756 11,705
325 11,695 11,697 0,019 4,868E-06 4,868E-06
348,15 11,647 11,601
350 11,591 11,593 0,016 3,451E-06 | 3,451E-06
373,15 11,539 11,496
375 11,486 11,489 0,024 7,709E-06 | 7,709E-06
398,15 11,433 11,393
400 11,383 11,386 0,025 7,977E-06 |  7,977E-06
423,15 11,329 11,292
450 11,183 11,185 0,021 5,351E-06 5,351E-06
500 10,991 10,994 0,024 7,058E-06 7,058E-06
600 10,637 10,639 0,018 3,831E-06 3,831E-06
623,15 10,610 10,562
700 10,319 10,321 0,015 2,253E-06 2,253E-06
800 10,033 10,034 0,009 7,595E-07 7,595E-07
900 9,774 9,775 0,005 2,621E-07 2,621E-07
1000 9,538 9,538 0,005 1,872E-07 1,872E-07
1200 9,124 9,123 0,007 4,017E-07 4,017E-07
1400 8,770 8,768 0,018 2,490E-06 2,490E-06
1600 8,462 8,460 0,027 5,240E-06 5,240E-06
1800 8,190 8,187 0,031 6,425E-06 6,425E-06
2000 7,947 7,945 0,030 5,695E-06 5,695E-06
2500 7,437 7,435 0,033 5,888E-06 5,888E-06
3000 7,026 7,024 0,024 2,817E-06 2,817E-06
3500 6,684 6,683 0,009 3,886E-07 3,886E-07
4000 6,393 6,393 0,001 8,897E-09 8,897E-09
4500 6,141 6,141 0,005 8,597E-08 | 8,597E-08
5000 5918 5,920 0,027 2,574E-06 | 2,574E-06
6000 5,542 5,544 0,040 4,865E-06 | 4,865E-06
7000 5,232 5,235 0,059 9,377E-06 9,377E-06
8000 4,972 4,973 0,026 1,704E-06 | 1,704E-06
9000 4,747 4,747 0,002 1,072E-08 | 1,072E-08
10000 4,551 4,548 0,072 1,075E-05 1,075E-05
9000 4,747 4,747 0,002 1,072E-08 1,072E-08

1.Kaynaklar [1], 2. Kaynaklar [5] 3. Onerilen Ikinci virial, 4.Kaynaklar [11].
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Cizelge A.2 °He icin Onerilen ikinci virial(B) bagntismm hesaplanan degerlerinin
literatlir degeriyle karsilastirilmasi ve toplam ortalama ylizde sapmalar.
Sicakhik I P
(Kelvin) 1 Ikmc; Vlr_lla ! ’ Ikmc; Vlr_llal % Sapma Std. Sapma 3Powel's
T (K) B (cm”mol™) B (cm”mol™)
1 -237,503 -237,5019 4,454E-04 1,119E-06 1,119E-06
2 -131,470 -131,4932 1,765E-02 5,387E-04 5,387E-04
3 -86,736 -86,6711 7,482E-02 4,211E-03 4,211E-03
4 -62,616 -62,6201 6,506E-03 1,660E-05 1,660E-05
5 -47,616 -47,6461 6,330E-02 9,085E-04 9,085E-04
6 -37,392 -37,4217 7,945E-02 8,825E-04 8,825E-04
7 -29,972 -29,9920 6,68 1E-02 4,010E-04 4,010E-04
8 -24,336 -24,3468 4,429E-02 1,162E-04 1,162E-04
9 -19,909 -19,9112 1,113E-02 4,907E-06 4,907E-06
10 -16,338 -16,3341 2,383E-02 1,516E-05 1,516E-05
11 -13,397 -13,3886 6,285E-02 7,089E-05 7,089E-05
12 -10,933 -10,9215 1,054E-01 1,328E-04 1,328E-04
14 -7,038 -7,0237 2,038E-01 2,057E-04 2,057E-04
16 -4,101 -4,0868 3,463E-01 2,017E-04 2,017E-04
18 -1,811 -1,7982 7,072E-01 1,640E-04 1,640E-04
22 1,519 1,5270 5,256E-01 6,375E-05 6,375E-05
23 2,168 2,1753 3,345E-01 5,258E-05 5,258E-05
24 2,762 2,7683 2,268E-01 3,925E-05 3,925E-05
25 3,308 3,3125 1,373E-01 2,063E-05 2,063E-05
26 3,810 3,8136 9,485E-02 1,306E-05 1,306E-05
28 4,703 4,7044 2,956E-02 1,932E-06 1,932E-06
30 5,471 54711 2,132E-03 1,360E-08 1,360E-08
35 6,987 6,9835 4,974E-02 1,208E-05 1,208E-05
40 8,097 8,0907 7,811E-02 4,000E-05 4,000E-05
45 8,936 8,9277 9,342E-02 6,969E-05 6,969E-05
50 9,586 9,5760 1,042E-01 9,969E-05 9,969E-05
60 10,509 10,4981 1,041E-01 1,196E-04 1,196E-04
70 11,114 11,1030 9,931E-02 1,218E-04 1,218E-04
80 11,524 11,5137 8,925E-02 1,058E-04 1,058E-04
90 11,808 11,7983 8,213E-02 9,404E-05 9,404E-05
100 12,005 11,9972 6,532E-02 6,150E-05 6,150E-05
120 12,237 12,2307 5,159E-02 3,986E-05 3,986E-05
140 12,336 12,3320 3,215E-02 1,573E-05 1,573E-05
160 12,360 12,3580 1,625E-02 4,034E-06 4,034E-06
180 12,339 12,3388 1,799E-03 4,925E-08 4,925E-08
200 12,291 12,2917 5,303E-03 4,248E-07 4,248E-07
225 12,206 12,2089 2,393E-02 8,530E-06 8,530E-06
250 12,107 12,1107 3,092E-02 1,401E-05 1,401E-05
275 12,000 12,0042 3,532E-02 1,796E-05 1,796E-05
300 11,889 11,8937 3,951E-02 2,206E-05 2,206E-05
325 11,776 11,7818 4,901E-02 3,331E-05 3,331E-05
350 11,664 11,6701 5,248E-02 3,747E-05 3,747E-05
375 11,554 11,5598 5,009E-02 3,350E-05 3,350E-05
400 11,445 11,4514 5,609E-02 4,122E-05 4,122E-05
450 11,236 11,2420 5,329E-02 3,585E-05 3,585E-05
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CIZELGE A.2 (devam ediyor)

Sicakhik PR P

(Kelvin) 1 Ikmc; Vlr_lla ! ’ Ikmc; Vlr_llal %Sapma Std. Sapma 3Powel's

T (K) B (cm”mol™) B (cm”mol™)
500 11,038 11,0433 4,779E-02 2,783E-05 2,783E-05
600 10,673 10,6781 4,761E-02 2,582E-05 2,582E-05
700 10,349 10,3521 3,039E-02 9,894E-06 9,894E-06
800 10,058 10,0599 1,866E-02 3,523E-06 3,523E-06
900 9,796 9,7961 9,475E-04 8,614E-09 8,614E-09
1000 9,557 9,5564 5,861E-03 3,137E-07 3,137E-07
1200 9,139 9,1360 3,333E-02 9,276E-06 9,276E-06
1400 8,782 8,7771 5,549E-02 2,375E-05 2,375E-05
1600 8,472 8,4656 7,609E-02 4,155E-05 4,155E-05
1800 8,199 8,1912 9,538E-02 6,116E-05 6,116E-05
2000 7,955 7,9468 1,037E-01 6,800E-05 6,800E-05
2500 7,443 7,4345 1,143E-01 7,236E-05 7,236E-05
3000 7,031 7,0237 1,045E-01 5,401E-05 5,401E-05
3500 6,688 6,6831 7,320E-02 2,397E-05 2,397E-05
4000 6,396 6,3938 3,445E-02 4,856E-06 4,856E-06
4500 6,143 6,1432 4,057E-03 6,212E-08 6,212E-08
5000 5,920 5,9229 4,849E-02 8,242E-06 8,242E-06
6000 5,543 5,5496 1,191E-01 4,358E-05 4,358E-05
7000 5,234 5,2411 1,362E-01 5,085E-05 5,085E-05
8000 4973 49779 9,873E-02 2,411E-05 2,411E-05
9000 4,748 4,7474 1,188E-02 3,181E-07 3,181E-07
10000 4,552 4,5413 2,356E-01 1,150E-04 1,150E-04

1. Kaynaklar [1], 2. Onerilen ikinci virial, 3. Kaynaklar [11].
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Cizelge A.3 *Het+’He es karigimlari igin onerilen ikinci virial(B) bagintisiin hesaplanan
degerlerinin literatlir degeriyle karsilastirilmasi ve toplam ortalama yiizde
sapmalar.

Sicakhik Lirs s xrsos 2 e s XTE e
1 -338,460 -338,4600 7,745E-07 6,872E-12 6,87E-12
2 -160,849 -160,8491 4,681E-05 5,668E-09 5,67E-09
3 -102,590 -102,5895 5,084E-04 2,720E-07 2,72E-07
4 -73,329 -73,3294 4,863E-04 1,272E-07 1,27E-07
5 -55,638 -55,6388 1,442E-03 6,433E-07 6,43E-07
6 -43,756 -43,7560 5,471E-05 5,731E-10 5,73E-10
7 -35,212 -35,2116 1,195E-03 1,772E-07 1,77E-07
8 -28,767 -28,7669 3,151E-04 8,216E-09 8,22E-09
9 -23,731 -23,7309 3,537E-04 7,046E-09 7,05E-09
10 -19,687 -19,6869 4,324E-04 7,247E-09 7,25E-09
11 -16,369 -16,3684 3,604E-03 3,481E-07 3,48E-07
12 -13,597 -13,5969 1,090E-03 2,196E-08 2,20E-08
14 -9,233 -9,2328 2,060E-03 3,616E-08 3,62E-08
16 -5,957 -5,9568 4,071E-03 5,881E-08 5,88E-08
18 -3,411 -3,4112 4,538E-03 2,396E-08 2,40E-08
20 -1,380 -1,3798 1,315E-02 3,292E-08 3,29E-08
22 0,276 0,2758 8,543E-02 5,560E-08 5,56E-08
23 0,993 0,9929 7,595E-03 5,687E-09 5,69E-09
24 1,649 1,6485 3,074E-02 2,569E-07 2,57E-07
25 2,250 2,2498 9,318E-03 4,396E-08 4,40E-08
26 2,803 2,8030 8,854E-04 6,159E-10 6,16E-10
28 3,786 3,7858 6,397E-03 5,865E-08 5,87E-08
30 4,631 4,6309 3,107E-03 2,071E-08 2,07E-08
35 6,296 6,2959 2,044E-03 1,657E-08 1,66E-08
40 7,514 7,5133 9,130E-03 4,707E-07 4,71E-07
45 8,433 8,4332 1,969E-03 2,757E-08 2,76E-08
50 9,146 9,1457 3,101E-03 8,042E-08 8,04E-08
60 10,160 10,1599 8,730E-04 7,867E-09 7,87E-09
70 10,827 10,8270 2,730E-04 8,738E-10 8,74E-10
80 11,282 11,2821 8,540E-04 9,282E-09 9,28E-09
90 11,599 11,5995 4,661E-03 2,923E-07 2,92E-07
100 11,823 11,8235 4,558E-03 2,904E-07 2,90E-07
120 12,092 12,0926 5,219E-03 3,983E-07 3,98E-07
140 12,217 12,2176 4,983E-03 3,707E-07 3,71E-07
160 12,260 12,2602 1,773E-03 4,723E-08 4,72E-08
180 12,253 12,2533 2,326E-03 8,121E-08 8,12E-08
200 12,215 12,2156 4,544E-03 3,081E-07 3,08E-07
225 12,142 12,1419 1,233E-03 2,240E-08 2,24E-08
250 12,051 12,0507 2,900E-03 1,221E-07 1,22E-07
275 11,950 11,9497 2,350E-03 7,887E-08 7,89E-08
300 11,844 11,8438 2,055E-03 5,921E-08 5,92E-08
325 11,736 11,7357 2,715E-03 1,015E-07 1,02E-07
350 11,628 11,6273 5,727E-03 4,434E-07 4,43E-07
375 11,520 11,5199 1,011E-03 1,356E-08 1,36E-08
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CIZELGE A.3 (devam ediyor)

Sicakhik Ldn e e xrs e 281 e e .

400 11,414 11,4141 6,057E-04 4,780E-09 4,78E-09
450 11,209 11,2090 2,140E-05 5,754E-12 5,75E-12

500 11,014 11,0139 5,492E-04 3,659E-09 3,66E-09
600 10,655 10,6547 3,282E-03 1,223E-07 1,22E-07
700 10,334 10,3334 5,687E-03 3,454E-07 3,45E-07

800 10,045 10,0450 4,033E-04 1,641E-09 1,64E-09
900 9,785 9,7846 4,470E-03 1,913E-07 1,91E-07
1000 9,548 9,5477 2,626E-03 6,28 7E-08 6,29E-08
1200 9,132 9,1318 1,721E-03 2,471E-08 2,47E-08
1400 8,776 8,7764 5,047E-03 1,961E-07 1,96E-07
1600 8,467 8,4674 4,706E-03 1,588E-07 1,59E-07
1800 8,194 8,1948 1,012E-02 6,879E-07 6,88E-07
2000 7,951 7,9516 7,781E-03 3,827E-07 3,83E-07
2500 7,440 7,4405 6,164E-03 2,103E-07 2,10E-07
3000 7,029 7,0288 2,310E-03 2,636E-08 2,64E-08
3500 6,686 6,6864 6,294E-03 1,771E-07 1,77E-07
4000 6,395 6,3947 4,756E-03 9,251E-08 9,25E-08
4500 6,142 6,1416 6,832E-03 1,761E-07 1,76E-07
5000 5,919 5,9188 3,792E-03 5,038E-08 5,04E-08
6000 5,542 5,5419 1,487E-03 6,795E-09 6,79E-09
7000 5,233 5,2325 9,472E-03 2,457E-07 2,46E-07
8000 4,972 49717 5,095E-03 6,417E-08 6,42E-08
9000 4,748 4,7476 8,143E-03 1,495E-07 1,49E-07
10000 4,551 4,5520 2,110E-02 9,220E-07 9,22E-07

1.Kaynaklar [1], 2. Onerilen Ikinci virial, 3.Kaynaklar [11].
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Cizelge A4 “*He icin Onerilen viskozite(n) bagmtisimn sicakliga gére hesaplanan
degerlerinin literatiir degeriyle karsilastirilmasi ve toplam ortalama yiizde

sapmalar.
Sicakhik Ix7e . 2% 7 .
(I?(l;)n) n (\;:)Sl:opz‘lti) n (\;:)SEOPZ“E;) % Sapma Std. Sapma *Powel's

1 0,3279 0,3279 7,36E-06 5,42E-15 5,83E-16
2 0,4573 0,4573 9,97E-05 9,94E-13 2,08E-13
3 0,7123 0,7123 3,35E-03 1,12E-09 5,68E-10
4 0,9815 0,9813 2,17E-02 4,72E-08 4,55E-08
5 1,2220 1,2226 4,60E-02 2,12E-07 3,17E-07
6 1,4330 1,4328 1,49E-02 2,21E-08 4,55E-08
7 1,6200 1,6198 1,09E-02 1,18E-08 3,10E-08
8 1,7910 1,7909 6,39E-03 4,09E-09 1,31E-08
9 1,9510 1,9506 1,94E-02 3,78E-08 1,44E-07
10 2,1020 2,1018 8,82E-03 7,78E-09 3,44E-08
11 2,2460 2,2462 8,04E-03 6,47E-09 3,26E-08
12 2,3850 2,3848 6,44E-03 4,14E-09 2,36E-08
14 2,6480 2,6481 3,37E-03 1,14E-09 7,97E-09
16 2,8950 2,8960 3,47E-02 1,21E-07 1,01E-06
18 3,1310 3,1315 1,69E-02 2,86E-08 2,81E-07
20 3,3560 3,3568 2,26E-02 5,09E-08 5,74E-07
22 3,5730 3,5733 7,15E-03 5,11E-09 6,53E-08
23 3,6780 3,6786 1,68E-02 2,83E-08 3,83E-07
24 3,7820 3,7822 6,07E-03 3,68E-09 5,27E-08
25 3,8840 3,8842 5,16E-03 2,66E-09 4,01E-08
26 3,9850 3,9846 9,26E-03 8,58E-09 1,36E-07
28 4,1810 4,1812 5,37E-03 2,89E-09 5,04E-08
30 4,3730 4,3726 8,31E-03 6,91E-09 1,32E-07
35 4,8330 4,8317 2,67E-02 7,15E-08 1,67E-06
40 5,2690 5,2676 2,66E-02 7,06E-08 1,96E-06
45 5,6860 5,6846 2,53E-02 6,40E-08 2,07E-06
50 6,0870 6,0857 2,20E-02 4,84E-08 1,79E-06
60 6,8510 6,8490 2,97E-02 8,83E-08 4,15E-06
70 7,5720 7,5705 1,92E-02 3,67E-08 2,11E-06
80 8,2600 8,2589 1,35E-02 1,83E-08 1,25E-06
90 8,9200 8,9198 1,74E-03 3,04E-10 2,42E-08
100 9,5580 9,5577 2,85E-03 8,12E-10 7,42E-08
120 10,7750 10,7765 1,42E-02 2,02E-08 2,35E-06
140 11,9320 11,9339 1,55E-02 2,42E-08 3,44E-06
160 13,0390 13,0419 2,22E-02 4,92E-08 8,36E-06
180 14,1050 14,1092 2,97E-02 8,83E-08 1,76E-05
200 15,1370 15,1420 3,32E-02 1,10E-07 2,53E-05
225 16,3860 16,3918 3,54E-02 1,25E-07 3,36E-05
250 17,5960 17,6022 3,55E-02 1,26E-07 3,90E-05
275 18,7720 18,7788 3,64E-02 1,33E-07 4,67E-05
300 19,9190 19,9258 3,42E-02 1,17E-07 4,65E-05
325 21,0400 21,0466 3,15E-02 9,93E-08 4,39E-05
350 22,1380 22,1441 2,74E-02 7,48E-08 3,67E-05
375 23,2150 23,2204 2,34E-02 5,45E-08 2,94E-05
400 24,2720 24,2777 2,34E-02 5,48E-08 3,23E-05
450 26,3380 26,3413 1,26E-02 1,59E-08 1,10E-05
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CIZELGE A .4 (devam ediyor)

Sicakhik 1y7e . 2% 7s .

(I%ll\g)n) n (\ﬁ)sl;opzlt:) N (\ﬁ)slgopzltz) % Sapma Std. Sapma *Powel's
500 28,3440 28,3457 6,11E-03 3,74E-09 3E-06
600 32,2110 32,2081 9,15E-03 8,38E-09 8,69E-06
700 35,9220 35,9121 2,77E-02 7,65E-08 9,88E-05
800 39,5060 39,4892 4,24E-02 1,80E-07 0,000281
900 42,9860 42,9618 5,64E-02 3,18E-07 0,000587
1000 46,3780 46,3460 6,89E-02 4,75E-07 0,001021
1200 52,9460 52,8973 9,21E-02 8,47E-07 0,002376
1400 59,2800 59,2150 1,10E-01 1,20E-06 0,00422
1600 65,4270 65,3473 1,22E-01 1,48E-06 0,006357
1800 71,4210 71,3277 1,31E-01 1,71E-06 0,008697
2000 77,2860 77,1814 1,35E-01 1,83E-06 0,01095
2500 91,4990 91,3755 1,35E-01 1,82E-06 0,015252
3000 105,2160 105,0908 1,19E-01 1,42E-06 0,015686
3500 118,5600 118,4522 9,09E-02 8,26E-07 0,011615
4000 131,6120 131,5427 5,26E-02 2,77E-07 0,004796
4500 144,4290 144,4206 5,81E-03 3,37E-09 7,04E-05
5000 157,0540 157,1288 4,76E-02 2,27E-07 0,005588
6000 181,8470 182,1597 1,72E-01 2,96E-06 0,097804
7000 206,1730 206,8239 3,16E-01 9,97E-06 0,423734
8000 230,1540 231,2461 4,75E-01 2,25E-05 1,19266
9000 253,8730 255,5141 6,46E-01 4,18E-05 2,693333
10000 277,3930 279,6932 8,29E-01 6,88E-05 5,29081

1.Kaynaklar [1], 2. Onerilen Ikinci virial, 3.Kaynaklar [11].
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Cizelge A.5 °He icin Onerilen viskozite(n) bagntisimn sicakliga goére hesaplanan
degerlerinin literatiir degeriyle karsilagtirilmasi ve toplam ortalama yiizde

sapmalar.
Sicakhik Tx7e . 2% 7e .
(I(Te(ll\g)n) n (\;:)slﬁ(opzltz) n (\;loslfopzlti) % Sapma Std. Sapma *Powel's

1 0,55610 0,55618 0,0142 2,02E-08 6,24E-09
2 0,98500 0,98522 0,0228 5,20E-08 5,05E-08
3 1,16500 1,16567 0,0578 3,34E-07 4,53E-07
4 1,26100 1,25899 0,1592 2,53E-06 4,03E-06
5 1,35500 1,35645 0,1073 1,15E-06 2,11E-06
6 1,46100 1,46452 0,2411 5,81E-06 1,24E-05
7 1,57600 1,57890 0,1841 3,39E-06 8,42E-06
8 1,69500 1,69583 0,0489 2,39E-07 6,88E-07
9 1,81400 1,81296 0,0571 3,26E-07 1,07E-06
10 1,93100 1,92898 0,1047 1,10E-06 4,09E-06
11 2,04700 2,04317 0,1871 3,50E-06 1,47E-05
12 2,15900 2,15520 0,1760 3,10E-06 1,44E-05
14 2,37700 2,37237 0,1947 3,79E-06 2,14E-05
16 2,58400 2,58055 0,1337 1,79E-06 1,19E-05
18 2,78300 2,78042 0,0928 8,062E-07 6,67E-06
20 2,97400 2,97281 0,0401 1,60E-07 1,42E-06
22 3,15800 3,15851 0,0162 2,63E-08 2,62E-07
23 3,24800 3,24908 0,0332 1,10E-07 1,17E-06
24 3,33600 3,33823 0,0669 4,47E-07 4,98E-06
25 3,42300 3,42604 0,0889 7,90E-07 9,26E-06
26 3,50900 3,51258 0,1021 1,04E-06 1,28E-05
28 3,67700 3,68209 0,1385 1,92E-06 2,59E-05
30 3,84100 3,84722 0,1621 2,63E-06 3,87E-05
35 4,23500 4,24336 0,1975 3,90E-06 6,99E-05
40 4,61000 4,61938 0,2035 4,14E-06 8,80E-05
45 4,96900 4,97884 0,1980 3,92E-06 9,68E-05
50 5,31400 5,32437 0,1952 3,81E-06 1,08E-04
60 5,97300 5,98133 0,1394 1,94E-06 6,93E-05
70 6,59600 6,60182 0,0882 7,78E-07 3,38E-05
80 7,19000 7,19342 0,0476 2,27E-07 1,17E-05
90 7,76200 7,76141 0,0076 5,78E-09 3,49E-07
100 8,31300 8,30961 0,0408 1,67E-07 1,15E-05
120 9,36700 9,35753 0,1012 1,02E-06 8,98E-05
140 10,36900 10,35354 0,1491 2,22E-06 2,39E-04
160 11,32800 11,30826 0,1742 3,04E-06 3,90E-04
180 12,25300 12,22907 0,1953 3,81E-06 5,73E-04
200 13,14800 13,12131 0,2030 4,12E-06 7,12E-04
225 14,23100 14,20251 0,2002 4,01E-06 8,11E-04
250 15,28000 15,25132 0,1877 3,52E-06 8,22E-04
275 16,30100 16,27226 0,1763 3,11E-06 8,26E-04
300 17,29600 17,26886 0,1569 2,46E-06 7,37E-04
325 18,26800 18,24391 0,1319 1,74E-06 5,80E-04
350 19,22000 19,19971 0,1056 1,11E-06 4,12E-04
375 20,15500 20,13813 0,0837 7,01E-07 2,85E-04
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CIZELGE A.5 (devam ediyor)

Sicaklik 1y7s . 2y7s .

(KTe(lI\;i)n) n (‘;:]SIG(OPZ“‘;) n (\ﬁ)sl;opzlt:) % Sapma Std. Sapma *Powel's
400 21,07300 21,06076 0,0581 3,37E-07 1,50E-04
450 22,86500 22,86383 0,0051 2,63E-09 1,38E-06
500 24,60600 24,61755 0,0469 2,20E-07 1,33E-04
600 27,96200 28,00188 0,1426 2,03E-06 1,59E-03
700 31,18300 31,25155 0,2198 4,83E-06 4,70E-03
800 34,29400 34,39162 0,2847 8,10E-06 9,53E-03
900 37,31400 37,43981 0,3372 1,14E-05 1,58E-02
1000 40,25900 40,40925 0,3732 1,39E-05 2,26E-02
1200 45,95900 46,15026 0,4162 1,73E-05 3,66E-02
1400 51,45700 51,67368 0,4211 1,77E-05 4,69E-02
1600 56,79300 57,01956 0,3989 1,59E-05 5,13E-02
1800 61,99600 62,21692 0,3563 1,27E-05 4,88E-02
2000 67,08700 67,28780 0,2993 8,96E-06 4,03E-02
2500 79,42400 79,51762 0,1179 1,39E-06 8,77E-03
3000 91,33100 91,25375 0,0846 7,15E-07 5,97E-03
3500 102,91300 102,62656 0,2783 7,75E-06 8,20E-02
4000 114,24300 113,73013 0,4489 2,02E-05 2,63E-01
4500 125,36900 124,63666 0,5841 3,41E-05 5,36E-01
5000 136,32800 135,40416 0,6777 4,59E-05 8,53E-01
6000 157,84900 156,70829 0,7227 5,22E-05 1,30E+00
7000 178,96500 177,95709 0,5632 3,17E-05 1,02E+00
8000 199,78100 199,40354 0,1889 3,57E-06 1,42E-01
9000 220,37000 221,26759 0,4073 1,66E-05 8,06E-01
10000 240,78600 24375305 1,2322 1,52E-04 8,80E+00

1. Kaynaklar [1], 2. Onerilen Viskozite bagintis1 degerleri, 3. Kaynaklar [11].
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Cizelge A.6 *He+’He icin onerilen viskozite(n) bagntisin sicakliga gore hesaplanan
degerlerinin literatiir degeriyle karsilastirilmasi ve ylizde sapmalar.

Sicakhik Iy . 2y .
(I;«a(l;;i)n) n (‘;l()SIG(OPthz) n (\ﬁ)sl;opzltz) % Sapma Std. Sapma *Powel's

1 0,4147 0,4147 0,0008 7,20E-11 1,24E-11
2 0,6555 0,6557 0,0258 6,65E-08 2,86E-08
3 0,8884 0,8878 0,0714 5,10E-07 4,03E-07
4 1,0930 1,0929 0,0092 8,55E-09 1,02E-08
5 1,2760 1,2762 0,0137 1,88E-08 3,06E-08
6 1,4430 1,4439 0,0599 3,59E-07 7,47E-07
7 1,5990 1,6003 0,0804 6,46E-07 1,65E-06
8 1,7470 1,7481 0,0641 4,10E-07 1,25E-06
9 1,8890 1,8891 0,0029 8,18E-10 2,92E-09
10 2,0240 2,0242 0,0108 1,17E-08 4,80E-08
11 2,1550 2,1544 0,0268 7,18E-08 3,33E-07
12 2,2810 2,2803 0,0316 9,99E-08 5,20E-07
14 2,5220 2,5208 0,0470 2,21E-07 1,40E-06
16 2,7510 2,7488 0,0801 6,41E-07 4,85E-06
18 2,9680 2,9663 0,0556 3,10E-07 2,73E-06
20 3,1770 3,1751 0,0612 3,74E-07 3,77E-06
22 3,3770 3,3761 0,0253 6,38E-08 7,27E-07
23 3,4750 3,4741 0,0246 6,05E-08 7,30E-07
24 3,5710 3,5706 0,0116 1,34E-08 1,71E-07
25 3,6660 3,6656 0,0120 1,44E-08 1,93E-07
26 3,7600 3,7592 0,0225 5,08E-08 7,18E-07
28 3,9420 3,9425 0,0123 1,51E-08 2,35E-07
30 4,1210 4,1211 0,0028 7,68E-10 1,30E-08
35 4,5480 4,5499 0,0413 1,71E-07 3,53E-06
40 4,9550 4,9573 0,0456 2,08E-07 5,12E-06
45 5,3440 5,3471 0,0571 3,26E-07 9,32E-06
50 5,7180 5,7220 0,0706 4,99E-07 1,63E-05
60 6,4310 6,4356 0,0711 5,05E-07 2,09E-05
70 7,1050 7,1099 0,0696 4,85E-07 2,45E-05
80 7,7480 7,7531 0,0657 4,32E-07 2,59E-05
90 8,3660 8,3705 0,0542 2,94E-07 2,06E-05
100 8,9630 8,9663 0,0372 1,38E-07 1,11E-05
120 10,1020 10,1046 0,0258 6,63E-08 6,77E-06
140 11,1850 11,1854 0,0039 1,50E-09 1,88E-07
160 12,2210 12,2203 0,0054 2,87E-09 4,29E-07
180 13,2200 13,2174 0,0197 3,89E-08 6,80E-06
200 14,1870 14,1825 0,0319 1,02E-07 2,05E-05
225 15,3570 15,3506 0,0416 1,73E-07 4,09E-05
250 16,4900 16,4824 0,0460 2,12E-07 5,76E-05
275 17,5920 17,5830 0,0514 2,64E-07 8,18E-05
300 18,6670 18,6562 0,0577 3,33E-07 1,16E-04
325 19,7170 19,7054 0,0589 3,47E-07 1,35E-04
350 20,7460 20,7330 0,0625 3,91E-07 1,68E-04
375 21,7550 21,7413 0,0629 3,96E-07 1,87E-04
400 22,7460 22,7320 0,0614 3,77E-07 1,95E-04
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CIZELGE A.6 (devam ediyor)

Sicaklik Ix7s . 2% 7s .

(KTe(lI\;i)n) n (\iloslgopzltes:) N (\ﬁ)sl;opzltz) % Sapma Std. Sapma *Powel's
450 24,6810 24,6667 0,0579 3,36E-07 2,05E-04
500 26,5620 26,5470 0,0566 3,20E-07 2,26E-04
600 30,1860 30,1729 0,0435 1,90E-07 1,73E-04
700 33,6640 33,6532 0,0322 1,04E-07 1,18E-04
800 37,0230 37,0166 0,0173 3,00E-08 4,11E-05
900 40,2850 40,2834 0,0040 1,58E-09 2,56E-06
1000 43,4650 43,4685 0,0081 6,52E-09 1,23E-05
1200 49,6210 49,6367 0,0317 1,00E-07 2,47E-04
1400 55,5580 55,5868 0,0518 2,68E-07 8,28E-04
1600 61,3200 61,3622 0,0688 4,73E-07 1,78E-03
1800 66,9380 66,9935 0,0830 6,88E-07 3,08E-03
2000 72,4360 72,5035 0,0932 8,69E-07 4,56E-03
2500 85,7590 85,8520 0,1084 1,18E-06 8,65E-03
3000 98,6170 98,7271 0,1116 1,25E-06 1,21E-02
3500 111,1260 111,2427 0,1051 1,10E-06 1,36E-02
4000 123,3610 123,4745 0,0920 8,47E-07 1,29E-02
4500 135,3760 135,4757 0,0737 5,43E-07 9,94E-03
5000 147,2110 147,2855 0,0506 2,56E-07 5,56E-03
6000 170,4510 170,4445 0,0038 1,43E-09 4,17E-05
7000 193,2550 193,1240 0,0678 4,60E-07 1,72E-02
8000 215,7340 215,4379 0,1373 1,88E-06 8,77E-02
9000 237,9690 237,4665 0,2112 4,46E-06 2,52E-01
10000 260,0160 259,2690 0,2873 8,25E-06 5,58E-01

1. Kaynaklar [1], 2. Onerilen Viskozite bagintis1 degerleri, 3. Kaynaklar [11].
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Cizelge A.7 “He i¢in onerilen Isi iletkenligi(h) bagmtisinin sicakliga gore hesaplanan
degerlerinin literatiir degeriyle karsilastirilmasi ve ylizde sapmalar.

Sicakhk | 1, eee |2y i ..
(Ifre(lI\;i)n) xlz:nl‘l:]tlﬁ?llé%l) klzg‘l:]tl;f_?ll(l_gll) % Sapma Std.Sap SPowel's

1 2,624 2,6240 0,000246 6,07E-12 4,18E-11
2 3,581 3,5810 0,001346 1,81E-10 2,32E-09
3 5,560 5,5599 0,001526 2,33E-10 7,20E-09
4 7,658 7,6583 0,003503 1,23E-09 7,20E-08

5 9,537 9,5365 0,004791 2,30E-09 2,09E-07
6 11,180 11,1816 0,014686 2,16E-08 2,70E-06
7 12,650 12,6511 0,008450 7,14E-09 1,14E-06

8 14,000 13,9963 0,026325 6,93E-08 1,36E-05
9 15,250 15,2517 0,011324 1,28E-08 2,98E-06
10 16,440 16,4388 0,007247 5,25E-09 1,42E-06
11 17,570 17,5713 0,007197 5,18E-09 1,60E-06
12 18,660 18,6583 0,009085 8,25E-09 2,87E-06
14 20,720 20,7209 0,004110 1,69E-09 7,25E-07
16 22,660 22,6628 0,012523 1,57E-08 8,05E-06
18 24,510 24,5078 0,008933 7,98E-09 4,79E-06
20 26,270 26,2724 0,009036 8,16E-09 5,63E-06
22 27,970 27,9688 0,004211 1,77E-09 1,39E-06
23 28,800 28,7945 0,018986 3,60E-08 2,99E-05
24 29,610 29,6066 0,011579 1,34E-08 1,18E-05
25 30,410 30,4058 0,013785 1,90E-08 1,76E-05
26 31,200 31,1930 0,022371 5,00E-08 4,87E-05
28 32,740 32,7341 0,017990 3,24E-08 3,47E-05
30 34,240 34,2347 0,015489 2,40E-08 2,81E-05
35 37,840 37,8339 0,016207 2,63E-08 3,76E-05
40 41,260 41,2513 0,021041 4,43E-08 7,54E-05
45 44,530 44,5201 0,022304 4, 97E-08 9,86E-05
50 47,670 47,6640 0,012554 1,58E-08 3,58E-05
60 53,650 53,6454 0,008574 7,35E-09 2,12E-05
70 59,290 59,2976 0,012754 1,63E-08 5,72E-05
80 64,680 64,6870 0,010898 1,19E-08 4,97E-05
90 69,846 69,8602 0,020353 4,14E-08 2,02E-04
100 74,833 74,8509 0,023985 5,75E-08 3,22E-04
120 84,360 84,3823 0,026391 6,97E-08 4,96E-04
140 93,405 93,4280 0,024648 6,08E-08 5,30E-04
160 102,063 102,0850 0,021518 4,63E-08 4,82E-04
180 110,403 110,4209 0,016221 2,63E-08 3,21E-04
200 118,474 118,4857 0,009857 9,72E-09 1,36E-04
225 128,241 128,2422 0,000972 9,44E-11 1,55E-06
250 137,701 137,6904 0,007714 5,95E-09 1,13E-04
275 146,897 146,8732 0,016205 2,63E-08 5,67E-04
300 155,863 155,8245 0,024719 6,11E-08 1,48E-03
325 164,625 164,5713 0,032638 1,07E-07 2,89E-03
350 173,205 173,1357 0,040024 1,60E-07 4,81E-03
375 181,621 181,5360 0,046792 2,19E-07 7,22E-03
400 189,889 189,7877 0,053350 2,85E-07 1,03E-02
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CIZELGE A.7 (devam ediyor

Sicakhk | 1, exs | 2y i .

(Ifre(ll\éi)n) xlz;gﬁtlﬁ?llé_gll) klzg‘lztl;f_?ll(lgll) % Sapma Std.Sap SPowel's
450 206,028 205,8956 0,064244 4,13E-07 1,75E-02
500 221,707 221,5442 0,073417 5,39E-07 2,65E-02
600 251,926 251,7076 0,086687 7,51E-07 4,77E-02
700 280,913 280,6489 0,094016 8,84E-07 6,98E-02
800 308,912 308,6134 0,096674 9,35E-07 8,92E-02
900 336,095 335,7734 0,095674 9,15E-07 1,03E-01
1000 362,590 362,2560 0,092117 8,49E-07 1,12E-01
1200 413,878 413,5539 0,078300 6,13E-07 1,05E-01
1400 463,334 463,0618 0,058755 3,45E-07 7,41E-02
1600 511,329 511,1454 0,035908 1,29E-07 3,37E-02
1800 558,122 558,0615 0,010847 1,18E-08 3,66E-03
2000 603,905 603,9983 0,015456 2,39E-08 8,71E-03
2500 714,835 715,4206 0,081927 6,71E-07 3,43E-01
3000 821,876 823,0713 0,145437 2,12E-06 1,43E+00
3500 925,992 927,8728 0,203114 4,13E-06 3,54E+00
4000 1027,819 1030,4282 0,253855 6,44E-06 6,81E+00
4500 1127,805 1131,1562 0,297142 8,83E-06 1,12E+01
5000 1226,279 1230,3610 0,332874 1,11E-05 1,67E+01
6000 1419,639 1425,0625 0,382035 1,46E-05 2,94E+01
7000 1609,339 1615,8185 0,402622 1,62E-05 4,20E+01
8000 1796,322 1803,4501 0,396814 1,57E-05 5,08E+01
9000 1981,249 1988,5125 0,366614 1,34E-05 5,28E+01
10000 2164,607 2171,3977 0,313717 9,84E-06 4,61E+01

1. Kaynaklar [1], 2. Onerilen Is1 Iletkenligi bagintis1 degerleri, 3. Kaynaklar [11].
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Cizelge A.8 “He icin 6nerilen 1s1 iletkenligi (L) bagmtisinin sicakliga gore hesaplanan
degerlerinin literatiir degeriyle karsilastirilmasi ve ylizde sapmalar.

Sicakhk | 1, eee |2y i ..
(Igre(llv(i)n) xlf:nl‘l:,“;":?ll;%‘) kl(sl;ll“ft;‘_’f‘ll(‘_%; % Sapma | Std.Sap | ‘Powel's

1 5,756 5756 | 0001832 | 335E-10 | 1.11E-08
P 10,259 10255 | 0036847 | 136E-07 | 1.43E-05
3 12,258 12301 | 0347050 | 120E-05 | 1.81E-03
4 13,294 13210 | 0.634723 | 403E-05 | 7.12E-03
5 14,249 14226 | 0,160122 | 2,56E-06 | 521E-04
6 15310 15353 | 0279235 | 7.80E-06 |  1,83E-03
7 16,466 16,532 | 0403567 | 1,63E-05 | 442E-03
8 17,671 17,730 | 0333783 | 1,11E-05 |  3.48E-03
9 18,890 18026 | 0,190637 | 3,636-06 | 1,30E-03
10 20,102 20,110 | 0,040573 | 165607 |  6,65E-05
11 21295 21277 | 0084718 | 7.8E-07 | 3.25E-04
12 22,463 22424 | 0,174868 |  3.06E-06 |  1.54E-03
14 24.720 24653 | 0269043 | 724E-06 | 4.42E-03
16 26,876 26799 | 0285883 | 8,17E-06 |  5,0E-03
18 28.939 28866 | 0.252524 | 638E-06 |  534E-03
20 30,923 30,860 | 0202312 | 4,09E-06 | 3.91E-03
2 32.837 32789 | 0.144887 | 2.10E-06 |  2.26E-03
23 33.770 33731 | 0114579 | 131E-06 | 1,50E-03
24 34,688 34659 | 0,083353 | 695607 | 836E-04
25 35,593 35573 | 0,054960 | 3.026-07 |  3.83E-04
26 36,486 36475 | 0030162 | 9.10E-08 | 121E-04
28 38.234 38242 | 0,021099 | 445608 |  6,51E-05
30 39.939 39.965 | 0,064155 | 412607 | 6.57E-04
35 44,033 44,100 | 0,152250 | 232E-06 |  4,49E-03
40 47,928 48,028 | 0207951 | 432E-06 | 9.93E-03
45 51,658 51,783 | 0241817 | 5.856-06 |  1,56E-02
50 55.249 55393 | 0259803 | 6,75E-06 |  2.06E-02
60 62,088 62253 | 0265989 | 7.08E-06 | 2.73E-02
70 68,559 68,729 | 0247841 | 6,14E-06 |  2,89E-02
80 74735 74899 | 0219213 | 481E-06 |  2.68-02
90 80,667 80.818 | 0187302 | 3.51E-06 | 2.28E-02
100 86394 86,527 | 0.153946 | 237606 |  1.776-02
120 97,341 97429 | 0,090152 | 8,13E-07 |  7,70E-03
140 107,704 107,777 | 0067954 | 4,62E-07 |  5,36E-03
160 117,698 117,685 | 0010978 | 121E-08 |  1.67E-04
180 127293 127231 | 0048873 | 239E-07 |  3.87E-03
200 136,581 136471 | 0080219 | 644E-07 |  1,0E-02
225 147,821 147,658 | 0110192 | 121E-06 | 2,65E-02
250 158,711 158499 | 0.133527 | 1,78E-06 | 4.49E-02
275 169,298 169,043 | 0150667 | 2.27E-06 |  6,51E-02
300 179,621 179328 | 0,163375 | 2.67E-06 |  8.61E-02
325 189.710 189383 | 0,172261 | 2.97E-06 |  1,07E-01
350 199,590 199235 | 0,178093 | 3,17E-06 |  1,26E-01
375 209,283 208,002 | 0,182066 | 3.31E-06 | 145E-01
400 218,804 218,403 | 0.183453 | 337606 | 1.61E-01

85



CIZELGE A.8 (devam ediyor

Sicakhk | 1, exs | 2y i .

(Ifre(ll\éi)n) xlz;ll‘lglﬁ?ll;_gll) kl(slill‘;e,:t;?fl Il('% % Sapma Std.Sap *Powel's
450 237,392 236,960 0,182135 3,79E-05 2,14E+00
500 255,451 255,000 0,176705 3,99E-05 2,60E+00
600 290,258 289,799 0,158075 4,03E-05 3,40E+00
700 323,649 323,213 0,134818 3,76E-05 3,94E+00
800 355,903 355,512 0,109761 3,30E-05 4,18E+00
900 387,217 386,890 0,084414 2,74E-05 4,10E+00
1000 417,739 417,488 0,060190 2,15E-05 3,75E+00
1200 476,824 476,751 0,015350 1,06E-05 2,42E+00
1400 533,800 533,926 0,023581 3,02E-06 8,61E-01
1600 589,092 589,427 0,056909 1,58E-08 5,48E-03
1800 643,000 643,548 0,085190 2,38E-06 9,85E-01
2000 695,745 696,504 0,109076 1,06E-05 5,11E+00
2500 823,544 824,802 0,152741 5,76E-05 3.91E+01
3000 946,864 948,560 0,179124 1,43E-04 1,28E+02
3500 1066,813 1068,875 0,193304 2,67E-04 3,04E+02
4000 1184,125 1186,476 0,198576 4,30E-04 6,02E+02
4500 1299,316 1301,879 0,197224 6,29E-04 1,06E+03
5000 1412,766 1415,462 0,190829 8,66E-04 1,73E+03
6000 1635,532 1638,272 0,167553 1,45E-03 3,87E+03
7000 1854,081 1856,582 0,134895 2,17E-03 7,47E+03
8000 2069,499 2071,501 0,096758 3,05E-03 1,30E+04
9000 2282,550 2283,813 0,055328 4,06E-03 2,12E+04

10000 2493,792 2494,093 0,012079 5,23E-03 3,25E+04

1. Kaynaklar [1], 2. Onerilen Is1 Iletkenligi bagintis1 degerleri, 3. Kaynaklar [11].
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Cizelge A9 “He+’He igin Onerilen Is1 Iletkenligi(h) bagmtisinin sicakliga gore
hesaplanan degerlerinin literatiir degeriyle karsilagtirilmast ve yiizde
sapmalar.

Sicakhik Iyes A I e
(I?&l;;i)n) kl(s:nl‘l:]ti(;?ll(l_gll) }bl(s:nl‘;‘:tll:fln 11(1%; % Sapma Std.Sap *Powel's

1 3,802 3,801 0,014600 | 2,13E-08 3,08E-07
2 5,986 5,986 0,004654 | 2,17E-09 7,76E-08
3 8,082 8,082 0,004032 | 1,63E-09 1,06E-07
4 9,896 9,897 0,012406 | 1,54E-08 1,51E-06
5 11,490 11,497 0,056787 | 3,22E-07 4,26E-05
6 12,952 12,969 0,127459 | 1,62E-06 2,73E-04
7 14,325 14,349 0,168937 | 2,85E-06 5,86E-04
8 15,639 15,658 0,119079 | 1,42E-06 3,47E-04
9 16,894 16,906 0,072977 | 5,33E-07 1,52E-04
10 18,101 18,104 0,019045 | 3,63E-08 1,19E-05
11 19,265 19,259 0,031467 | 9,90E-08 3,67E-05
12 20,391 20,375 0,077152 | 5,95E-07 2,48E-04
14 22,541 22,510 0,136541 1,86E-06 9,47E-04
16 24,578 24,536 0,170983 | 2,92E-06 1,77E-03
18 26,519 26,471 0,179695 | 3,23E-06 2,27E-03
20 28,381 28,330 0,178924 | 3,20E-06 2,58E-03
22 30,174 30,123 0,168372 | 2,83E-06 2,58E-03
23 31,047 30,998 0,158980 | 2,53E-06 2,44E-03
24 31,906 31,859 0,148585 | 2,21E-06 2,25E-03
25 32,753 32,707 0,140946 | 1,99E-06 2,13E-03
26 33,587 33,543 0,130753 | 1,71E-06 1,93E-03
28 35,220 35,182 0,107541 | 1,16E-06 1,43E-03
30 36,811 36,780 0,083564 | 6,98E-07 9,46E-04
35 40,631 40,620 0,026809 | 7,19E-08 1,19E-04
40 44,260 44,273 0,028389 | 8,06E-08 1,58E-04
45 47,734 47,770 0,075573 | 5,71E-07 1,30E-03
50 51,077 51,137 0,116566 | 1,36E-06 3,54E-03
60 57,442 57,545 0,179807 | 3,23E-06 1,07E-02
70 63,460 63,604 0,226241 | 5,12E-06 2,06E-02
80 69,202 69,381 0,258223 | 6,67E-06 3,19E-02
90 74,717 74,925 0,278913 | 7,78E-06 4,34E-02
100 80,039 80,274 0,293049 | 8,59E-06 5,50E-02
120 90,212 90,484 0,301218 | 9,07E-06 7,38E-02
140 99,873 100,168 0,295847 | 8,75E-06 8,73E-02
160 109,125 109,432 0,281108 | 7,90E-06 9,41E-02
180 118,039 118,347 0,260726 | 6,80E-06 9,47E-02
200 126,667 126,967 0,237106 | 5,62E-06 9,02E-02
225 137,109 137,391 0,205458 | 4,22E-06 7,94E-02
250 147,224 147,479 0,173179 | 3,00E-06 6,50E-02
275 157,059 157,279 0,140032 | 1,96E-06 4,84E-02
300 166,649 166,827 0,107002 | 1,14E-06 3,18E-02
325 176,022 176,154 0,074727 | 5,58E-07 1,73E-02
350 185,200 185,282 0,044072 | 1,94E-07 6,66E-03
375 194,204 194,232 0,014170 | 2,01E-08 7,57E-04
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CIZELGE A.9 (devam ediyor)

Sicakhik Iy i e | o293 .

(Ifre(ll\éi)n) }VI(S:HI\l;tlﬁ?Il(l_gll) kl(iill\)lstll:glll(l%; % Sapma Std.Sap *Powel's
400 203,050 203,020 0,014775 | 2,18E-08 9,00E-04
450 220,320 220,168 0,069082 | 4,77E-07 2,32E-02
500 237,099 236,817 0,118802 | 1,41E-06 7,93E-02
600 269,441 268,888 0,205294 | 4,21E-06 3,06E-01
700 300,470 299,636 0,277469 | 7,70E-06 6,95E-01
800 330,444 329,330 0,337014 | 1,14E-05 1,24E+00
900 359,549 358,158 0,386758 | 1,50E-05 1,93E+00
1000 387,918 386,259 0,427637 | 1,83E-05 2,75E+00
1200 442,843 440,678 0,488815 | 2,39E-05 4,69E+00
1400 495,813 493,195 0,527965 | 2,79E-05 6,85E+00
1600 547,223 544211 0,550343 | 3,03E-05 9,07E+00
1800 597,352 594,009 0,559679 | 3,13E-05 1,12E+01
2000 646,403 642,795 0,558200 | 3,12E-05 1,30E+01
2500 765,270 761,290 0,520114 | 2,71E-05 1,58E+01
3000 879,990 876,063 0,446272 | 1,99E-05 1,54E+01
3500 991,593 988,143 0,347891 1,21E-05 1,19E+01
4000 1100,756 1098,210 0,231334 | 5,35E-06 6,48E-+00
4500 1207,960 1206,737 0,101217 | 1,02E-06 1,49E+00
5000 1313,554 1314,076 0,039734 | 1,58E-07 2,72E-01
6000 1520,927 1526,191 0,346078 | 1,20E-05 2,77E+01
7000 1724,410 1736,079 0,676674 | 4,58E-05 1,36E+02
8000 1925,011 1944,749 1,025322 1,05E-04 3,90E+02
9000 2123,436 2152,912 1,388138 | 1,93E-04 8,69E+02

10000 2320,201 2361,098 1,762632 | 3,11E-04 1,67E+03

1. Kaynaklar [1], 2. Onerilen Is1 Iletkenligi bagintis1 degerleri, 3. Kaynaklar [11].
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Cizelge A.10 “He igin onerilen Difiizyon(D) bagmtisimn sicaklia gore hesaplanan
degerlerinin literatiir degeriyle karsilagtirilmasi ve yiizde sapmalar.

Sicakhk 1y ree o poe I epee
(I;eg(i;l) I;“g%? ::;Zsyl(;n Il()u(ti%? iflgzsyl()m % Sapma Std.Sap 3Powel's

1 7,154E-05 7,1540E-05 0,000001 3,85E-17 1,97E-25
2 2,345E-04 2,3450E-04 0,000155 2,39E-12 1,32E-19
3 5,228 E-04 5,2278E-04 0,002921 8,53E-10 2,33E-16
4 9,328E-04 9,3285E-04 0,005886 3,46E-09 3,01E-15
5 1,446E-03 1,4463E-03 0,018880 3,56E-08 7,45E-14
6 2,050E-03 2,0496E-03 0,020539 4,22E-08 1,77E-13
7 2,735E-03 2,7342E-03 0,027614 7,63E-08 5,70E-13
8 3,495E-03 3,4946E-03 0,012653 1,60E-08 1,96E-13
9 4,326E-03 4,3263E-03 0,006156 3,79E-09 7,09E-14
10 5,226E-03 5,2260E-03 0,000891 7,94E-11 2,17E-15
11 6,190E-03 6,1908E-03 0,012277 1,51E-08 5,78E-13
12 7,217E-03 7,2182E-03 0,017254 2,98E-08 1,55E-12
14 9,451E-03 9,4531E-03 0,022060 4 87E-08 4.35E-12
16 1,191E-02 1,1917E-02 0,054930 3,02E-07 4,28E-11
18 1,459E-02 1,4598E-02 0,052387 2,74E-07 5,84E-11
20 1,749E-02 1,7487E-02 0,014532 2,11E-08 6,46E-12
22 2,058E-02 2,0579E-02 0,007177 5,15E-09 2,18E-12
23 2,220E-02 2,2197E-02 0,011279 1,27E-08 6,27E-12
24 2,387E-02 2,3864E-02 0,023206 5,39E-08 3,07E-11
25 2,558E-02 2,5579E-02 0,004892 2,39E-09 1,57E-12
26 2,734E-02 2,7340E-02 0,000981 9,62E-11 7,19E-14
28 3,101E-02 3,0999E-02 0,034005 1,16E-07 1,11E-10
30 3,485E-02 3,4839E-02 0,030760 9,46E-08 1,15E-10
35 4,522E-02 4,5202E-02 0,039816 1,59E-07 3,24E-10
40 5,664E-02 5,6615E-02 0,044756 2,00E-07 6,43E-10
45 6,907E-02 6,9035E-02 0,050891 2,59E-07 1,24E-09
50 8,246E-02 8,2427E-02 0,039803 1,58E-07 1,08E-09
60 1,120E-01 1,1201E-01 0,010068 1,01E-08 1,27E-10
70 1,452E-01 1,4517E-01 0,021973 4,83E-08 1,02E-09
80 1,818E-01 1,8174E-01 0,032599 1,06E-07 3,51E-09
90 2,216E-01 2,2160E-01 0,000389 1,51E-11 7,42E-13
100 2,646E-01 2,6464E-01 0,015393 2,37E-08 1,66E-09
120 3,597E-01 3,5990E-01 0,056288 3,17E-07 4,10E-08
140 4,666E-01 4,6692E-01 0,067976 4,62E-07 1,01E-07
160 5,847E-01 5,8520E-01 0,086081 7,41E-07 2,53E-07
180 7,137E-01 7,1437E-01 0,093404 8,72E-07 4,44E-07
200 8,532E-01 8,5408E-01 0,102672 1,05E-06 7,67E-07
225 1,042 1,043 0,106987 1,14E-06 1,24E-06
250 1,246 1,248 0,137778 1,90E-06 2,95E-06
275 1,466 1,467 0,100644 1,01E-06 2,18E-06
300 1,700 1,702 0,119873 1,44E-06 4,15E-06
325 1,949 1,951 0,107394 1,15E-06 4,38E-06
350 2,212 2,214 0,106910 1,14E-06 5,59E-06
375 2,489 2,492 0,104664 1,10E-06 6,79E-06
400 2,780 2,783 0,093152 8,68E-07 6,71E-06
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CIZELGE A.10 (devam ediyor)

Sicakhk 1yree o poe 2y epee
(Iéeg(i;l) IE“S%? Li;l;zsyl()m Il()u(ti%? :fllgzs};())n % Sapma Std.Sap 3Powel's

450 3,403 3,405 0,058577 3,43E-07 3,97E-06
500 4,078 4,080 0,052457 2, 75E-07 4,58E-06
600 5,584 5,584 0,001358 1,84E-10 5,75E-09
700 7,290 7,286 0,055756 3,11E-07 1,65E-05
800 9,189 9,180 0,098814 9,76E-07 8,24E-05
900 11,278 11,261 0,152233 2,32E-06 2,95E-04
1000 13,551 13,524 0,195595 3,83E-06 7,03E-04
1200 18,639 18,587 0,281564 7,93E-06 2,75E-03
1400 24,430 24,343 0,354612 1,26E-05 7,51E-03
1600 30,909 30,778 0,424370 1,80E-05 1,72E-02
1800 38,060 37,876 0,482372 2,33E-05 3,37E-02
2000 45,872 45,628 0,531303 2,82E-05 5,94E-02
2500 68,240 67,812 0,627068 3,93E-05 1,83E-01
3000 94,577 93,927 0,686961 4,72E-05 422E-01
3500 124,803 123,910 0,715282 5,12E-05 7,97E-01
4000 158,862 157,721 0,718024 5,16E-05 1,30E+00
4500 196,713 195,337 0,699536 4,89E-05 1,89E+00
5000 238,324 236,746 0,662329 4,39E-05 2,49E+00
6000 332,735 330,939 0,539892 2,91E-05 3,23E+00
7000 441,969 440,357 0,364635 1,33E-05 2,60E+00
8000 565,960 565,137 0,145452 2,12E-06 6,78E-01
9000 704,683 705,468 0,111372 1,24E-06 6,16E-01
10000 858,143 861,585 0,401124 1,61E-05 1,18E+01

1. Kaynaklar [1], 2. Onerilen Kiitle Difiizyon bagintis1 degerleri, 3. Kaynaklar [11].
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Cizelge A.11 °He icin onerilen Difiizyon(D) bagmtisimn sicakliga gore hesaplanan
degerlerinin literatiir degeriyle karsilagtirilmasi ve yiizde sapmalar.

Sicakhk 1y ree opoe 2y e o poe

1 1,910E-04 1,910E-04 0,020566 4,23E-08 1,54E-15
2 6,913E-04 6,904E-04 0,134330 1,80E-06 8,62E-13
3 1,312E-03 1,316E-03 0,321759 1,04E-05 1,78E-11
4 1,980E-03 1,992E-03 0,611699 3,74E-05 1,47E-10
5 2,715E-03 2,708E-03 0,246000 6,05E-06 4,46E-11
6 3,531E-03 3,514E-03 0,492515 2,43E-05 3,02E-10
7 4,431E-03 4,410E-03 0,472286 2,23E-05 4,38E-10
8 5,413E-03 5,393E-03 0,374413 1,40E-05 4,11E-10
9 6,475E-03 6,457E-03 0,281828 7,94E-06 3,33E-10
10 7,612E-03 7,598E-03 0,182310 3,32E-06 1,93E-10
11 8,822E-03 8,814E-03 0,095987 9,21E-07 7,17E-11
12 1,010E-02 1,010E-02 0,001839 3,38E-10 3,45E-14
14 1,287E-02 1,288E-02 0,061602 3,79E-07 6,29E-11
16 1,589E-02 1,592E-02 0,160218 2,57E-06 6,48E-10
18 1,916E-02 1,920E-02 0,209610 4,39E-06 1,61E-09
20 2,266E-02 2,272E-02 0,272227 7,41E-06 3,81E-09
22 2,639E-02 2,647E-02 0,308218 9,50E-06 6,62E-09
23 2,834E-02 2,843E-02 0,315262 9,94E-06 7,98E-09
24 3,035E-02 3,044E-02 0,302054 9,12E-06 8,40E-09
25 3,240E-02 3,251E-02 0,331921 1,10E-05 1,16E-08
26 3,451E-02 3,463E-02 0,336775 1,13E-05 1,35E-08
28 3,889E-02 3,902E-02 0,332451 1,11E-05 1,67E-08
30 4,348E-02 4,362E-02 0,312377 9,76E-06 1,84E-08
35 5,580E-02 5,597E-02 0,302114 9,13E-06 2,84E-08
40 6,933E-02 6,951E-02 0,253262 6,41E-06 3,08E-08
45 8,400E-02 8,418E-02 0,212403 4,51E-06 3,18E-08
50 9,978E-02 9,995E-02 0,167356 2,80E-06 2,79E-08
60 1,345E-01 1,346E-01 0,104309 1,09E-06 1,97E-08
70 1,734E-01 1,734E-01 0,020433 4,17E-08 1,26E-09
80 2,161E-01 2,159E-01 0,070505 4,97E-07 2,32E-08
90 2,627E-01 2,623E-01 0,171269 2,93E-06 2,02E-07
100 3,128E-01 3,122E-01 0,205960 4,24E-06 4,15E-07
120 4,236E-01 4,224E-01 0,284523 8,10E-06 1,45E-06
140 5,479E-01 5,460E-01 0,343651 1,18E-05 3,55E-06
160 6,852E-01 6,825E-01 0,391936 1,54E-05 7,21E-06
180 8,349E-01 8,315E-01 0,410528 1,69E-05 1,17E-05
200 9,968E-01 9,925E-01 0,426915 1,82E-05 1,81E-05
225 1,216 1,210 0,454595 2,07E-05 3,06E-05
250 1,452 1,446 0,387613 1,50E-05 3,17E-05
275 1,707 1,700 0,420646 1,77E-05 5,16E-05
300 1,978 1,970 0,381880 1,46E-05 5,71E-05
325 2,266 2,258 0,356252 1,27E-05 6,52E-05
350 2,571 2,562 0,351119 1,23E-05 8,15E-05
375 2,891 2,882 0,300164 9,01E-06 7,53E-05
400 3,228 3,219 0,286867 8,23E-06 8,57E-05
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CIZELGE A.11 (devam ediyor)

Sicakhik 1yree opoe 2y e e
ey | "R | OIS | vosopma | susip | povers

450 3,948 3,939 0,229573 5,27E-06 8,21E-05

500 4,729 4,721 0,168354 2,83E-06 6,34E-05

600 6,469 6,466 0,047964 2,30E-07 9,63E-06

700 8,439 8,445 0,067190 4,51E-07 3,22E-05

800 10,633 10,650 0,164511 2,71E-06 3,06E-04

900 13,044 13,078 0,258517 6,68E-06 1,14E-03
1000 15,669 15,722 0,335671 1,13E-05 2,77E-03
1200 21,541 21,643 0,475529 2,26E-05 1,05E-02
1400 28,225 28,389 0,580578 3,37E-05 2,69E-02
1600 35,699 35,936 0,664676 4,42E-05 5,63E-02
1800 43,949 44,268 0,725527 5,26E-05 1,02E-01
2000 52,961 53,369 0,769525 5,92E-05 1,66E-01
2500 78,760 79,404 0,817512 6,68E-05 4,15E-01
3000 109,131 110,005 0,800836 6,41E-05 7,64E-01
3500 143,985 145,046 0,737205 5,43E-05 1,13E+00
4000 183,256 184,428 0,639648 4,09E-05 1,37E+00
4500 226,896 228,067 0,516246 2,67E-05 1,37E+00
5000 274,868 275,894 0,373181 1,39E-05 1,05E+00
6000 383,707 383,874 0,043419 1,89E-07 2,78E-02
7000 509,625 507,964 0,325856 1,06E-05 2, 76E+00
8000 652,548 647,843 0,721031 5,20E-05 2,21E+01
9000 812,447 803,242 1,133018 1,28E-04 8,47E+01
10000 989,327 973,934 1,555891 2,42E-04 2,37E+02

1. Kaynaklar [1], 2. Onerilen Kiitle Difiizyon bagintis1 degerleri, 3. Kaynaklar [11].
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