EDITOR
Prof. Dr. Nihal ERCAN



imtiyaz Sahibi / Yasar Hiz

Yayina Hazirlayan / Gece Kitapligi
Birinci Basim / Aralik 2024 - Ankara
ISBN / 978-625-388-128-3

© copyright

2024, Bu kitabin tim yayin haklari Gece Kitapligi'na aittir.
Kaynak gosterilmeden alinti yapilamaz, izin almadan hicbir

yolla ¢cogaltilamaz.

Gece Kitaphgi
Kizilay Mah. Fevzi Cakmak 1. Sokak
Umit Apt No: 22/A Cankaya/ANKARA

0312384 8040
www.gecekitapligi.com / gecekitapligi@gmail.com

Baski & Cilt
Bizim Buro
Sertifika No: 42488



FiZiK
ALANINDA ARASTIRMALAR VE
DEGERLENDIRMELER

EDITOR
Prof. Dr. Nihal ERCAN

gece

kitaphg






iCINDEKILER

BOLOM 1

BOYA DUYARLI GUNES PILLERI iCiN YENi BOYA
OLUSTURULMASI VE ELEKTRONIK OZELLIKLERININ
HESAPLANMASI

Mutlyu GUNGOR, Murat YILDIZ ..........ocoovoveeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeseseseeseeeeseeeeesseseees 7

BOLOM 2

MGB2 KULCE SUPERILETKENINDE MANYETIK KALDIRMA
KUVVETI

Burcu SAVASKAN, Sait Barts GUNER ........ooooeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeereen 21

BOLOM 3

GAZ SENSORLERININ TEORiK MODELLENMESI
Ali CIBIK, Murat YILDIZ ..........o.ooooeoeeeoeeeeeeeeeeeeeeeeee e 37

CHAPTER 4

DEVELOPMENT AND ANALYSIS OF MAXIMUM POWER POINT
TRACKING (MPPT) ALGORITHMS USING MATLAB

Tuba OZDEMIR OGE, Mecit OGE, Firdevs Banu OZDEMIR ...........cccoo....... 55






BOLOM 1

BOYA DUYARLI GUNES
PILLERI ICIN YENi BOYA
OLUSTURULMASI VE

ELEKTRONIK OZELLIKLERININ
HESAPLANMASI!

Mutlu GUNGOR?, Murat YILDIZ?




8 * Mutlu GUNGOR, Murat YILDIZ

GIRIS

Diinya niifusunun artmasiyla birlikte kiiresel enerji talebi de artmakta
ayrica gelismekte olan iilkelerin ekonomik biiylimesi sonucu bugiinkii se-
viyesinin en az iki kat1 olmas1 beklenmektedir ((Feldt, 2013). Bu nedenle,
iiretim maliyetini diislirmek ve fotovoltaik doniisiim i¢in yeni malzemeler
ve cesitlerin aragtirilmasi1 gereklidir. Boyaya duyarhilastirilmis giines pille-
ri(BDGP’ler), diisiikk maliyeti ve diisiik 1sikta verimleri nedeniyleyenilene-
bilirenerji kaynagi olarak yogun bir sekilde arastirilmaktadir. BDGP’leri
diger giines pillerine gore daha iistiin dzelliklere sahiptir. imalat maliye-
tinin dusiik olmasi, esnek yapilar, renk ¢esitliligi, yar1 saydam hale geti-
rilmis ve dagmik 151k kosullarinda bile performansgdsterme kabiliyetine
sahiptir(Gong, J., & Sumathy, 2012) (Calogero, 2010).

BDGP’lerinde kullanilacak olan bir boyanin etkili bir boya olabilmesi
icin baz1 temel Ozellikleri tagimas1 gerekir vardir(Hagfeldt, Boschloo, &
Sun et. al., 2010) (Mikroyannidis, 2011).

Bu ¢aligmada floresan kemosensor 6zelligine sahip ana iskeleti 7-ko-
numunda elektron verici NEt2 substitiiyentlerini igeren kumarin ve 3-ko-
numunda tiyofenden olusan bilesikler tasarlanmis ve bu bilesiklerin DFT
yontemiyle fotofiziksel 6zelliklerindekidegisimler incelenmistir.

Kumarin bilesigi, elektron saglayici benzen halkast ile elektron ¢eken
pironhalkasinin birlesmesi ile meydana gelmistir (Sekil 1.1). Kumarinbi-
lesigindeki dipol-dipol ve rezonans etkilesimi sayesinde floresans emisyo-
nugodzlendigi goriilmiistiir(Christie & Lui, 2000)

5 4
6 3
; 2

Sy o

Sekil 1.1:Kumarin yapisi

Kumarinin 3 veya 4 konumuna elektron ¢ekici gruplarin (heterohal-
kali aromatik veyaCN, CF, vb.) baglanmasiyla elde edilen tiirevlerinde,
molekil i¢i yiik transferi (MY T)arttigindan, floresans davranig egiliminin
arttig1 goriilmistir.

Yine kumarinbilesiginin 7- konumuna sirasiyla elektron verici (-OH,
-OCH,, -NH,, -NEt2 vb.) gruplar baglandiginda, elektron verme kapasite-
lerine bagl olarakbatokromik bolgeye kaymaktadir(Sun, 2010) .
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Tiyofen, kiikiirt iceren 5 {iyeli heteroaromatik bilesiklerin 6nemli bir
sinifint olusturur.Victor Meyer tarafindan 1882 yilinda kesfedilmesinden
bu yana, farmakoloji,elektronik cihazlarda ve iletken polimerlerde kullani-
mi yaygimlasmistir (Roux, 2007).

Tiyofende kiikiirt atomu sp? hibritlesmistir ve sahip oldugu ortaklan-
mamig birelektron ¢iftini & sistemine vererek aromatik alt1 elektronlu yapi-
ya ulagilir (Solomons, 2002).

Son yillarda birgok tiyofen tiirevi, kemoteropik ajan, iltihap giderici
ilag, Alzheimerhastaliginin tedavisinde, damar sertligini 6nleyici ilag, an-
ti-bakteriyel ilag, disanestezisi gibi alanlarda ¢ogunlukla kullanilmaktadir-
lar(Shi, 2015).

Tiyofen halkasi ayni1 zamanda, DSSC sistemlerindeki termal kararli-
lig1 ve yliksekfotofiziksel 6zelliginden dolay1 n kdpriisii (dondr — 7 kop-
rlisii —akseptor: dondrdanakseptore yiik aktariminin saglayan grup) olarak
kullanimi artmistir (Amine, 2013).

Digertaraftan,tiyofen halkasi, kumarin bilesigi ile reseptor bolgeyi
baglayacak mkdpriisii olarak tasarlanmistir. Tez kapsaminda floresans ke-
mosensor bilesiklerinin yapisinda, iistiinfotofiziksel 6zelliklerinden dolay1
kumarin tiirevleri tasarlanmistir.

Boya temelli giines pilleri, iletken bir cam iizerine tutturulmus bir yar1
iletkenin (genellikle TiO,) boya ile emdirilmesiyle elde edilen ve ¢alisma
elektrodu olarak da adlandirilan film ile karsit elektrot olarak kullanilan
platin kapli iletken camdan olusmaktadir (Sekil 1.2).

fletken cam

TiO, Boya Elektrolit Katot
~
injeksiyon /"—— s’
iyl e’
o S —
1
]
haksimum
| voltaj
I
1
E hv !
w ! =
ind —¥ vk
o Difiizyon
—— S0s*
1
LT T ——

Sekil 1.2:Boya duyarl giines pilinin yapisi.
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Boya esasl giines pili ilk olarak O’Regan ve Griitzel tarafindan ya-
pilmistir(Oregan & Gratzel, 1991). Nano gozenekli TiO,’in kullanildig1 bir
calismayla, boya esasl giines pilleri % 7-11 verimle pratikte uygulanabilir
hale getirilmistir. Organik boyalar son yillarda sentezlenmelerinin kolay
olmasi, diisiik maliyet ve yapisal modifikasyonlara olanak vermeleri gibi
ozelliklerinden dolay1 ¢ok ilgi géormektedirler. Boya esashi giines pillerinde
basta rutenyum polipridil kompleksleri olmak iizere, metalo-ftalosiyanin-
ler, metalo-porfirinler, kumarin (Kandavelu, 2009), (Wang, 2007) ve hemi-
siyanin tiirevi boyalar (Chen, 2005), indolin boyalar1 (Kuang, 2008),(Li,
2009), karbazol boyalar (Yang, 2010), triarilamin boyalar1 (Unger, 2010),
skuarin boyalar1 (Yum, 2007), perilen mono, di-imidler ve polimerik bo-
yalar kullanilmakta ve makul verimler elde edilmektedir. Uygun yapisal
ve fotofiziksel 6zelliklerinden dolay1 rutenyum (II) bipiridil kompleksleri
bu pillerde kullanilabilen en verimli malzemelerdir. Ancak rutenyumun az
bulunmas1 ve dolayisiyla pahali olmasi yeni tiir boyalara olan ihtiyac art-
tirmaktadir (Cu, Zn gibi pahali olmayan metaller igeren).

MATERYAL ve METOT

Bu tez de B1-B2-B3 olarak adlandirdigimiz kumarin ve tiyofen si-
nifindan tiiretilmis, BDGP’lerinde boyar madde olarak kullanilabilecek
molekiillerin Gaussian 09 ve Gaussview 5,0 goriintilleme programlari ile
Yogunluk Fonksiyon Teorisi (DFT) metodu 6-31 G(d) temel seti kulla-
nilarak yapildi(Gaussian, Inc., Wallingford CT, 2016). Geometrik opti-
mizasyon enerjinin atomik koordinatlara gdre birinci tlirevinin alinmasi
isleminin sonucunda ortaya ¢ikmaktadir. Molekiiliin goriiniir bolge spektu-
rumu (UV-Visible) elektronik gecisler (time-dependent) TD-DFT B3LYP
metodu ve 6-31 G(d) temel setinde gaz fazinda hesaplama yapildi. Bu he-
saplamalar yardimiyla molekiiliin en yiiksek dolu molekiiler orbital (hig-
hest occupied molecular orbital, HOMO) enerjisi, en diisiik bos molekiiler
orbital (lowest unoccupied molecular orbital, LUMO) enerjisi, elektronik
gecis enerjileri hesaplandi. hazirlanabilir. Molekiiller gorsel hale getirdik-
ten sonra bag mesafelerini, bag acilarini, etkilesim uzakliklarini belirleyip
girig parametreleri lizerinde degisiklikler yapilabilir. GaussView, Gaus-
sian’in hesaplama modiilii ile entegre degildir, daha ziyade Gaussian’in
kullanimina yardimci, sonuglarin yorumlanmasi ve goriintiilenmesi i¢in
tasarlanmig bir grafik ara yiizii islemcisidir. Teorik verilerin hesaplama
yontemlerini ayarlamay1 kolaylastirir ve hesaplamalarinin sonuglarini in-
celemenizi saglar.

Geometrik Optimizasyon

Boya molekiilii optimizasyonu ve yiizeylerin olusturulmasindan sonra
yiizeye tutunma geometrisini inceledik. Oncelikle boya molekiilii degisik
pozisyonlarda yiizeylere yaklastirilmistir.



Fizik Alaninda Arastirmalar ve Degerlendirmeler - 11

Bu amagla boya molekiiliinii yiizeye bir ¢ok degisik geometride yer-
lestirdik Molekiiliin yiizeye baglanabilmesi i¢in her iki ylizeyde de diisiik
koordinasyonlu atomlarmn bulundugu noktalar olas1 baglanma noktalar
olarak segildi.

Molekiiliin yilizeye tutunmasini saglamak amaciyla COOH grubunda-
ki (6zellikle H atomunun) atomlarinin pozisyonlar1 degistirilerek hesaplar
baglatilmistir. Ayrica literatiirde H atomunun ayrildig1 modlar belirtildigin-
den molekul H" ve boyaCOO- sekilde ayrilarak yiizeyde uygun yerlere yer-
lestirilmistir. Molekiillere ait farkli konfigiirasyonlardaki enerji degerleri
kontrol edilerek en kararli yap1 elde edildi. Geometrik parametreler bag
uzunluklari (A) ve bag acilar1 (°) teorik olarak elde edildi. Optimizasyon
islemi yapilan her molekiil icin DFT yogunluk fonksiyon teorisi ve B3LYP
(Becke-Lee-Yang-Parr) metodu ve 6-31 G(d) temel seti kullanilarak elde
edildi.Cesitli baglangi¢ geometrilerinde hazirlanan TiO,-boya sistemi sekil
4-1 ile gosterilen geometride baglandig1 goriilmiistiir. Bu baglanma litera-
tiirdeki baglanma bicimlerine benzer sekilde gerceklesmistir (Gomez ve
digerleri, 2014; Ojamae ve digerleri, 2005).

Sekil 4.1:Cifi-disli H-ayrik mod.

B1-B2-B3 boyalarmin TiO, ile baglanma geometrileri sekil 4.2 de ki
gibidir,
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Sekil 4.2: B1-B2-B3 boyalarinin TiO, ile baglanma geometrileri.
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Tutunma enerjileri, bag uzunluklarn ve agilan cizelge 4.1, 4.2 ve
4.3’teki gibidir.

Cizelge 4.1:Boya molekiilleri ve tutunma enerjileri.

Molekiil Enerji Molekiil Enerji (a.u) Molekiil Enerji
(a.n) (a.n)
B1-TiO, -3235,50 B2-TiO, -3585,35 B3-TiO, -3699,64
Bl -1461,92 B2 -1809,80 B3 -1923,84
TiO, -1000,90 TiO, -1000,90 TiO, -1000,90
E.. 772,68 E. -774,65 E. 774,90

Cizelge 4.2:Boya molekiilleri ve TiO, bag uzunluklar: ( A).

BI-TiO, B2-TiO, B3-TiO,
O1-Til 1,983 O1-Til 1,984 Ol1-Til 1,991
02-Ti2 1,984 02-Ti2 1,985 02-Ti2 1,994

Cizelge 4.3:Boya molekiilleri ve TiO arasindaki karboksil grubunun agist. (°)
BI-TiO, B2-TiO, B3-TiO,

124,38 124,40 124,68

Tutunma enerjilerine baktigimiz zaman ii¢ molekiil i¢in bulunan so-
nuglarin birbirine ¢ok yakin oldugu goriilmiistiir. Bag uzunluklari incelen-
diginde B3 boyasi i¢in sonuglarin beklendiginden fazla oldugu goriilmiis
bunun hesaplama hatasi oldugu kanaati olusmustur. Bag agilarinda da so-
nuglar birbirine ¢ok yakin deger hesaplanmistur.

4.2 UV-Vis Spektrum Analizleri ve Elektronik Ozelliklerinin He-
saplamasi

Molekiillerin teorik olarak UV-Vis spektrumlar analizi ve diger elekt-
ronik 6zelliklerin hesaplanmasi zamana bagli yogunluk fonksiyonel teori
(Time-Dependent Density Functional Theory, TD-DFT) (Petersilka ve
digerleri, 1996) metodu B3LYP/6-31G(d) temel seti kullanilarak gercek-
lestirildi.

Caligmalarin1 yaptigimiz molekiillerin teorik hesaplamasi boyutlari-
nin orta biiyiikliikkte olmasi sebebiyle TD-DFT metodu kullanilarak gaz
fazinda yapilmistir. Elektronik absorbsiyon spekturum analizinde absorb-
siyon dalga boylari A (nm), uyarilma enerjileri E (eV) ve uyarilma orbital-
leri (MOs) hesaplandi.
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UV-Vis spektrum degeri uyarilmis elektronun yiiksek enerji seviyesi-
ne c¢ikarken absorbladigi enerjiyle ciktig1 bir iist enerji seviyesinden tek-
rar eski haline donerken yaymis oldugu 1s1manin verdigi degerdir. Kisaca
elektronlarin en yliksek enerji seviyesinden en diigiik enerji seviyesine ge-
cisteki eksitasyon degerini vermektedir. Cizelge 4.4’de boya molekiilleri
ile TiO, i¢in uyarilma enerjileri ve dalgaboyu degerleri verilmistir.

Cizelge 4.4:Boya molekiilleri ile TiO, i¢inuyarilma enerjileri ve dalgaboyu.

Species Energy Wavelength(nm) MOs
B1 2,95 ev 444 87-88
B1-TiO, 1,43 ev 3465 113-114
B2 2,88 ev 508 118-119
B2-TiO, 1,43 ev 1972 146-147
B3 2,82 ev 477 127-128
B3-TiO, 1,08 ev 2535 155-156

Yalin haldeki B1 molekiiliinde 444 nm dalga boyunda 1 pik gozlen-
mistir. BI-TiO, molekiiliinde 3465 nm bir pik elde edilmistir. Yalin haldeki
B2 molekiiliinde 472 nm ve 508 nm dalga boyunda 2 pik gézlenmistir.
B2-TiO, molekiilinde 1250 nm ve 1372 nm iki pik elde edilmistir. Yalin
haldeki B3 molekiiliinde 405 nm ve 477 nm dalga boyunda iki pik gozlen-
migtir. B3-TiO, molekiiliinde 2532 nm bir pik elde edilmistir.

Bu dalga boylarindaki artis degerleri tasarladigimiz boya molekiilleri-
nin BDGP olarak calisabilecegi sonucunu ¢ikarmaktadir

Sekil 4.3 ve 4.4’te boya molekiilleri ile boya-TiO, igin UV-VIS de-
gerleri verilmistir.
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Sekil 4.3: BI-B2-B3 molekiillerinin Uv-Vis Degerleri.
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Sekil 4.4:B1- TiO,, B2-TiO,, B3-TiO, molekiillerinin Uv-Vis degerleri.

4.3 Molekiiler Orbital Analizi

Sinir molekdil orbitalleri ve uyarma enerjisi sirasiyla B3LYP / 6-31G
(d) ve TD-B3LYP/ 6-31G(d) diizeyinde hesaplanmaktadir. Calismamizda
TD-B3LYP’nin ilk uyarma enerjileri kullanildi. Komplekslerin uyarma
enerjileri, bant araliklarindan (HOMO ve LUMO enerjilerinin farki) elde
edilmistir. Molekiiler orbital enerjisi boya molekiili ile TiO, nin etkilesi-
minden dolay1 degismistir. HOMO-LUMO enerjisindeki bu degisim tipki
yiik analizindeki degisim gibi boya molekiiliiniin iletkenligi hakkinda bil-
giler verir. HOMO-LUMO arasindaki band boslugu(Eg) azaldikca iletken-
lik artmaktadir. Band boslugunun diisiiriilmesi elektronun boya molekiilii
iizerindeki delokalizasyonunun artisina baghdir, bu da iletkenlikte artisa
neden olur. Kuantum kimyasal hesaplamasi yapilan boya-TiO, arasindaki
etkilesim molekiiler orbital etkilesimlerinin degismesi nedeniyle gercek-
lesir.

Boya molekiilii ile boya-TiO, ‘nin HOMO-LUMO gériintiileri ¢izelge
4.5’te verilmistir.

Cizelge 4.5: Boya molekiilii ile boya-TiO, ‘nin HOMO-LUMO band araliklart.

Molekiil HOMO (eV) LUMO (eV) BAND GAP
(eV)
Bl 5,94 2,99 2,95
BI-TiO, -4.84 3,41 1,43
B2 5,26 2,38 2,88
B2-TiO, -4,59 -3,16 1,43
B3 5,91 23,09 2,82
B3-TiO, 4,75 23,67 1,08
TiO, 6,76 -4.46 2,30

Yalin haldeki boya molekiillerin band bosluklari TiO, ile baglandiklar
zaman diismiislerdir. Bu da iletkenliklerin artmasi anlamini ¢ikarmaktadir.
Ayni zamanda boya molekiillerinin LUMO degerleri TiO,.nin LUMO se-
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viyesinden yiiksek olmasi elektron transferini kolay hale getirecektir. Sekil
4.4 ve 4.5’te , B1,B2 ve B3 boya molekiilleri ile B1- TiO,, B2- TiO,, B3-
TiO, molekiillerinin HOMO-LUMO goriintiileri gosterilmistir.

4
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Sekil 4.5:B1-B2-B3-TiO2 molekiillerinin HOMO-LUMO gériintiileri.
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Sekil 4.6:B1-Ti0O,, B2-TiO,, B3-TiO, molekiillerinin HOMO-LUMO goriintiisii.
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Molekiiler Elektrostatik Potansiyel (MEP) Analizi

Molekiiler elektrostatik potansiyel (MEP), bir molekiiliin belirli nok-
talarindaki toplam yiik dagilimi, elektrostatik etki, elektrofilik ve niikleo-
filik yerlerin belirlenmesi,elektron yogunlugu, molekiillerin boyutu, sekli,
molekil i¢i iletkenlik ve kimyasal reaktivite bolgesileriMEP haritasinda
belirlenebilir(Murray ve Sen, 1996). Sekil 4.7ve 4.8 de gosterilen ESP ile
eslenen toplam SCF yogunlugundan elektron yogunlugu, molekiiliin yiik
dagilimlarin gdstermektedir. Burada, ytlizeydeki farkli elektrostatik potan-
siyellerin degerleri farkli renklerle temsil edilir.Kirmiz1 en elektronegatif
bolgeleri, mavi en pozitif bolgeleri, yesil ise sifir potansiyelin bolgelerini
temsil eder. (Kirmiz1 < turuncu < sar1 < yesil < mavi )

B1 Molekula B2 Molekili B3 Molelaily

Sekil 4.7:B1,B2,B3 molekiillerinin MEP haritasi.

Boya molekiilleri ile TiO, ile bag yapan boya molekiillerilizerindeki
elektron yogunluklarinitahmin etmek tizere MEP, B3LYP / 6-31 G (d) op-
timize edilmis geometride hesaplandi. MEP goriintiileme sonuglari analiz
edildi vemolekiillerdeki negatif bolgeler ve pozitif bolgeler belirlendi. TiO, i-
le baglanan boya molekiillerinin negatif ve pozitif bolgelerindeki degisimler
incelendi. Bu degisimlere gore B3 molekiiliiniin TiO, ile baglandigi zaman
ki MEP degisiminin iletkenlige daha uygun oldugu anlasilmistir. Bunun ne-
deni ise BDGP calisma prensibine gore elektron aktarimi boya molekiiliin-
den TiO, ‘ye gore olmasi gerekmektedir. Baglanma bolgesi incelendiginde o
bolgedeki mavi renk orani en iyi B3-TiO, ile ortaya gikmugtir.
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B1-Ti0; Molekila o
B2-Ti0: Melcklu B3-Ti0: Molekli

Sekil 4.8: BI-TZ'OZ, BZ—TiOZ, B3—TiO2 molekiillerinin MEP haritast.

SONUC

Bu calismada,B1-B2-B3 olarak adlandirdigimiz boya molekiille-
rinin TiO,’ye tutunma enerjileri ve UV-VIS degerlerinin teorik olarak
elde edilen sonuglarinin gelecekteki calismalara 11k tutmasi adina ya-
pildi. ”Yogunluk Fonksiyonel Teori” DFT yontemi B3LYP/6-31G(d) ve
TD-B3LYP/6-31G(d) diizeyinde geometrik optimizasyonlar1 ve elektronik
ozelliklerinin teorik olarak incelenmesi i¢in hesaplamalar yapildi. Tutun-
ma enerjileri karsilastirildiginda sonuglarin birbirine ¢ok yakin ¢ikmasiyla
beraber B3 molekiiliiniin digerlerine gore daha siki tutundugu anlasildi.
En dengeli ve kararli konfigiirasyonlarin tam yapisal optimizasyonundan
sonra, geometrik dzelliklerindeki degisimler incelendi. Ug molekiiliinde
Lumo degerlerinin TiO,’ninLUMO degerinden ytiksek ¢iktigi goriildii
(B1:-2,99 ev, B2:-2,38 ev, B3:-3,09 ev, TiO,: -4,46 ev). Bunun iletkenlik
adina olumlu oldugu anlasildi. B2 molekiiliinde enerji farkinin daha fazla
olmasi iletkenligin daha fazla oldugunu ifade etmektedir. Ayrica TiO,’ye
boya molekiillerinin tutunmasi sonucu Fermi seviyesinin (Band Araligi)
diismesi iletkenligi artiracagini ifade etmesi bakimindan olumlu sonuglan-
mistir. Burada da B3 molekiiliindeki diisme daha fazla olarak gozlemlen-
migtir. UV-vis degerleri incelendigi zaman boya molekiillerinin TiO,’ye-
tutundugu zaman daha biiyiik dalga boyunda pik gdzlenmesi molekiillerin
daha genis bolgede sogurma yapabileceginin bir kabiliyetini ifade etmek-
tedir. Ozellikle B2 ve B3 boya molekiillerinin yakin IR araliginda sogurma
yapmasi boyalarin verimle ¢alisabilecegini ifade etmektedir. MEP analizi
sonucu Ozellikle B3 molekiiliiniin elektron aktariminda daha verimli bir
sekilde kullanilabilecegi anlagilmaktatir.

Elde edilen degerler neticesinde boya molekiillerinin BDGP’lerinde
kullanilabilecegi, daha kesin sonuglar i¢in deneysel ¢aligmalarin yapilabi-
lecegi 6ngiilmektedir.
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Giris

Magnezyum diboriir (MgB,) 1954’te, Morton E. Jones ve Richard E.
Marsh tarafindan kesfedilen intermetalik bir bilesiktir [1]. 2001°de Japon-
ya’da Okayama Universitesi’'ndeki bir arastirma grubu MgB, bilesiginin
40 K’ ne yakin kritik sicakliga sahip tip II. tip siiperiletken oldugunu du-
yurdu [2]. BCS teorisiyle tanimlanabilen bir siiperiletkendir, ayn1 zamanda
yiiksek kritik sicaklik siiperiletken (HTS) ailesinin bir iiyesidir.

MgB; siiperiletkeninin {istiin yonlerini su sekilde siralayabiliriz:

(i) Basit bir stokiyometri ve oksit olmayan bir siiperiletkenler i¢cinde
en yliksek kritik sicakliga sahiptir. MgB, nin ¢alisma sicakligi 20-27 K
civarindadir. Bu sicaklik geleneksel metalik siiperiletkenlerinkinden daha
yiiksektir.

(ii) Stiperiletken malzemeler arasinda en diisiik teorik yogunluga sa-
hiptir.

(iii) Nispeten yliksek bir iist kritik alan H , [3,4] degerine sahiptir.
(iv) Biiylik bir akim tasima kapasitesi [5,6] vardir.
(v) Yiikksek manyetik alan tuzaklama [7—10] kabiliyeti vardir.

(vi) Kiilge MgB, 6rnekleri yiiksek kaldirma kuvveti 6zelliine sahiptir
[11,12].

(vii) MgB, stiperiletkeni kiilge, ince film [13,14], tel [15,16] ve serit
[17,18] vb. sekillerde iiretilebilir.
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Sekil 1. Edison SpA sirketi (Italya) tarafindan iiretilen farkli geometri ve boyut-
larda MgB, siiperiletkenleri.

(viii) Bakir tabanl yiiksek sicaklik siiperiletkenleri ile karsilastirildi-
ginda, gecis sicakligl birgok uygulama i¢in nispeten diisiik olmasina rag-
men, MgB, bakirlara kiyasla tane sinirlarinda daha az anizotropi gosterir.

(ix) MgB,, HTS malzemelerine gore kiyasla daha basit kimyasal ya-
piya sahiptir ve olduk¢a ucuzdur. Ayrica uygulamalarda sogutma sivisi ola-
rak s1v1 hidrojen kullanilan teknolojiler gelistirilerek maliyetlerde tasarruf
edilebilir.

MgB, Siiperiletkeninin Uygulamalari

Giliniimiizde, stiperiletkenligin uygulama alanlar1 enerji, ulagim, endiist-
ri, tip, iletisim, ¢evre koruma ve diger bir¢ok alani kapsamaktadir. Bunlar
temel olarak siiperiletkenin geometrisine gore ii¢ kategoriye ayrilabilir:
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1. Josephson baglantisina dayali elektronikte (siiperiletken bilgisa-
yarlar ve SQUID dedektorleri) agirlikli olarak kullanilan ince filmler.

2. Siiperiletken motor ve jeneratorlerde akim iletimi, ariza akimi si-
nirlayicilari, senkrotronlar, parcacik carpistiricilart ve fiizyon reaktorleri
gibi bilimsel cihazlar i¢in gerekli olan yiiksek manyetik alanlarin olustu-
rulmasi, manyetik rezonans goriintiileme (MRI) ve niikleer manyetik rezo-
nans (NMR) gibi amaglarla kullanilabilen seritler veya kablolar.

3. Siiperiletken kiilgeler manyetik tarama, enerji depolama ve man-
yetik kaldirma uygulamalarinda kullanilabilir.

Uygulamalar i¢in yalnizca birkag yiiksek performansh siiperiletken
gelistirilmistir ve bunlarin gogu NbTi, Nb.Sn gibi geleneksel diisiik sicak-
lik siiperiletkenleri (LTS) veya YBaCuO gibi bakir tabanli oksit yiiksek
sicaklik siiperiletkenleridir (HTS). MgB,’de siiperiletkenligin kesfiyle, bu
malzemenin benzersiz performanslari, 6zellikle hafifligi, giiclii sertligi, ba-
sit ve diigitk maliyetli iretimi nedeniyle endiistrinin dikkatini ¢ekmistir.

S1v1 hidrojen ve siiperiletken kablolarin birlikte kullanimi, hem hidro-
jeni hem de elektrigi ayni altyapida dagitmak igin essiz bir firsat sunmak-
tadir. 20 K civarindaki sivi hidrojen, MgB, stiperiletkenini sogutmak igin
idealdir ve bu da hidrojen akisi i¢in yeterli alan birakan kompakt bir giic
kablosuyla sonuglanir.

Disiik sicaklik stiperiletkenlerinin (7, < 25 K) sogutma maliyetleri ve
bakir tabanli oksit siiperiletkenleri’nin (liretim maliyetleri goz oniine alin-
diginda MgB,, 0 - 7 T alan altinda yiiksek J_ gerektiren elektrik iletim kab-
losu [19, 20], MRI sistemleri [21] ve siiperiletken motorlar ve jeneratorler
[22] gibi uygulamalar i¢in iyi bir alternatiftir.

Ayrica, 2021 yilinda Cin, trenin i¢inde bulunan bakir tabanl oksit sii-
periletken kiilgeler ile manyetik bir kilavuz yolunun etkilesiminden kay-
naklanan manyetik kaldirma prensibi ile ¢alisan bir Maglev tren prototipi
piyasaya siirdii. Bu tren 620 km/s maksimum hiza ulast1 [23, 24]. Ancak,
gerekli siiperiletken malzemenin maliyeti oldukg¢a yiiksektir. Bakir tabanl
oksit siiperiletkenler ile benzer bir kaldirma kuvvetine sahip biiyiik boyut-
lu MgB, kiilgelerinin nispeten basit liretim stireci [25] ve bu malzemenin
manyetik kaldirma uygulamalari i¢in muazzam potansiyelini gostermek-
tedir.

Manyetik Kaldirma Kuvveti

Stiperiletkenler kiilgelerin teknolojik uygulamalar i¢in 6nemli 6zelligi
de; kritik sicakligin altinda, uygulanan manyetik alan1 disarilamalarinin
(Meisneer Olay1) sonucu olarak manyetik cisimleri havada tutmasidir (Se-
kil 2 a, b,c). Bu essiz 6zelligin glinlimiizde en ¢arpici 6rnekleri “Maglev”
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olarak bilinen “Manyetik olarak havalanmis ulasim araglari” ve “Stiperi-
letken manyetik yataklar” d.

Sekil 2. (a) Bir kiilge siiperiletken iizerinde dengeli bir sekilde havada duran ka-
lict miknatis (b) Kiilge siiperiletkenlerin en etkileyici gosteri deneylerinden biri,
yaklasik 200 kg Itk bir Sumo giires¢isinin kiilge bir siiperiletken iizerinde havada
askida kalmasi; (c) Japonya’da bir Maglev treni.

Maglev sisteminde goriilen siirtiinme yalnizca, ray ile ara¢ arasinda-
ki fiziksel temasin olmamasi nedeniyle hava siirtiinmesidir. Bu nedenle
manyetik trenler, sinirli enerji tiikketimi ve diisiik giiriiltii seviyeleri ile ¢ok
ylksek hizlarda (yaklasik 650 km/sa) seyahat amaciyla kullanilabilirler
(Sekil 2 ¢). Manyetik kaldirma kuvveti siiperiletkenin manyetik momenti
ve manyetik alan gradyani ile orantilidir.

F =m (dH/dz), m=MV; M=AJ r (D

Burada m, siiperiletkenin manyetik momenti; dH/dz, manyetik kaynak
tarafindan olugturulan alanin diisey z ekseni boyunca degisim orani; M, bi-
rim hacimdeki miknatislanma; 7, numune hacmi; 4 numune geometrisine
bagli bir sabit; J, stiperiletkenin kritik akim yogunlugu ve r, uygulanan
dis manyetik alan1 disarilamak i¢in siiperiletkende olusan perdeleme akim
halkasinin yarigapidir.

Maglev sistemlerinde daha fazla yiik tagima kapasitesi i¢in kaldirma
kuvvetinin biiylik olmasi istenir. Esitlik 1’ den anlagilacag gibi, biiyiik kal-
dirma kuvveti i¢in malzemenin kritik akim yogunlugu (J)) ve malzemede
indiiklenen perdelemem akim yari¢apinin (7) biiyiik olmasi gerekir.
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Sekil 3. Kaldirma kuvvetinin temel sematik diyagramlari: (a) diyamanyetik tepki
(b) aki tuzaklama.

Sekil 3’te manyetik kaldirma kuvvetinin temel diyagramlar1 gosteril-
mistir. Miknatis siiperiletken drnege yaklasirken, belli bir mesafeden sonra
siiperiletken 6rnek manyetik alan1 dislamaya baslar ve 6rnekte perdeleme
akimi ortaya ¢ikar. Bunun sonucunda, siiperiletken 6rnek miknatisa itici
bir kuvvet uygular ve miknatis siiperiletken 6rnegin hemen iizerinde bos-
lukta dengede kalir (itici kuvvet). Bu olayin tersi olarak, eger siiperiletken
ornek yeteri kadar manyetik alan tuzaklarsa, miknatis siiperiletken drnegin
hemen altinda da dengede kalabilir (¢ekici kuvvet). Ayrica, siiperiletken
ornegin miknatisa karsi direng gostermesi olayi, miknatisin ayna goriintii-
sii olarak da yorumlanabilir. Ciinkii iki miknatisin ayn1 kutuplar birbirle-
rine dogru yaklastirilirsa, birbirlerini iterler. Sekil 3 (b) miknatis siiperilet-
ken 6rnege en yakin olacak sekilde yaklastirildiktan sonra uzaklagtirilirsa,
civileme merkezlerinde manyetik alanin tuzaklanmasindan dolayi, siiperi-
letken drnek miknatisa ¢ekici bir kuvvet uygular. Bu olay, iki zit kutuplu
miknatisin birbirlerine dogru yaklastirilmalar1 halinde birbirlerini ¢ekme-
lerine benzetilir. Glinlimiizde yapilan arastirmalar sonucunda, manyetik
kaldirma kuvveti ozelliklerindeki iyilesmeler, araglarin elektromanyetik
parametrelerinin saptanmasinda kullanilan 6l¢iim sistemlerindeki gelisme-
ler, Maglevlerin teknolojik uygulanabilirligini arttirmis olsa da, teknolojik
anlamda heniiz istenilen diizeye gelinememistir.

MAGLEYV Nasil Cahsir?

Trendeki siiperiletken miknatislar yiiksek hizda Levitation (kaldirma)
ve Guidance (kilavuzlama) bobinlerinden gecerken, kaldirma ve kilavuzla-
ma bobinlerinden elektrik akim1 geger ve bu sayede treni 10 cm kadar yukari
kaldiracak ve bu yiikseklikte kalmasini saglayacak bir manyetik kuvvet olus-
turur (Sekil 4). Bu bobinlerin her ikisi de kilavuz yolunun her iki tarafindaki
yan duvarlara monte edilmistir, ancak farkli islevleri vardir. Tahrik Bobinleri
trene itme kuvveti verirken, Kaldirma ve Kilavuzlama bobinleri treni havaya
kaldirmaya ve onu merkeze yonlendirmeye hizmet eder.
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Stiperiletken miknatislar Maglev aracina takildiginda arag¢ kaldirma ve
kilavuzlama bobinlerinden yiiksek hizda gegerken, elektrik akimi bunlarin
icinden akar ve onlar1 elektromiknatislara doniistiiriir. Bu elektromiknatis-
lar treni yukar1 dogru itmek ve kaldirmak i¢in manyetik kuvvet {retirler.
Tren, kilavuz hattinda merkezin disina ¢iktiginda, trenden daha uzak olan
kilavuz yolu tarafi ¢ekici bir kuvvet 6zelligi gosterirken, trene daha yakin
olan diger taraf itici kuvvet 6zelligi gosterir. Bu mekanizma, Maglev arag-
larin1 her zaman kilavuzlama yolunun merkezine geri getirir. Maglev treni,
kilavuz yolunun merkezinde hareket eder. Eger tren bir tarafa yaklasirsa,
stiperiletken miknatislar ile Levitasyon ve Yonlendirme Bobinleri arasinda
etkili olan manyetik kuvvet, treni her zaman kilavuz hattinda ortalanmis
halde tutar. Manyetik kuvvet, Siiperiletken Maglev’ in kilavuz yolu duvar-
larina ¢arpmasini 6nler ve kararli ¢alismaya katkida bulunur.

MK H

Guidance

Bl » B9

Levitation

Sekil 4. Trendeki siiperiletken miknatislar déniisiimlii olarak N ve S kutuplari-
na ayarlanwr. Elektrik akimi, kilavuzlama yolu iizerindeki “tahrik bobinlerini”
besler ve bu bobinlerin N ve S kutuplari, treni ileri dogru itmek icgin elektriksel
olarak degistirilir. Elektrik akiminin frekansi, N ve S kutuplari arasinda ge¢ig
hizini kontrol etmek igin ayarlanir ve boylece trenin hizi ayarlanabilir.

Manyetik Kaldirma Kuvveti Olciimleri

Diisiik sicakliklardaki manyetik kuvvet dlgiimleri, TUBITAK tara-
findan desteklenen 110T622 nolu proje ile tasarlanan, 2013/13638 patent
numarali “Diigiik Sicaklik Cryostat Sistemi” kullanilarak Recep Tayyip
Erdogan Universitesi Katthal Arastirma Laboratuari’nda gerceklestirildi.
Manyetik Kaldirma Kuvvet dl¢iimil i¢in, igten disli drnek tutucuya yer-
lestirilen 6rmek 6zel yapistiriciyla yapistirilip, sonrasinda Cryostat icinde
bulunan yuvasina takilmistir (Sekil 5a). Alan saglayici olarak kullanilan
miknatis ve siiperiletken 6rek arasindaki mesafe “Alansiz sogutma” ZFC
ve “Alanli Sogutma” FC rejimine gore belli mesafe sisteme bagli PC kont-
roliinde hassas olarak ayarlanmistir. Cryostat kapatilarak, énce bu sisteme
bagli Rotary pompa ile 6n vakum saglandiktan sonra (10 torr), turbo mo-
lekiiler pompayla kaba vakum saglanmistir (10°>-10° torr). Yine ZFC veya
FC durumuna gére mesafe ayar1 yapilmisken, kapali devre su sogutma sis-
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temi agilarak kompresor devreye sokulmustur. Soguma islemi sirasinda so-
gutma durumuna gore veriler sisteme bagl ekipmanlar ve PC araciligiyla
ayarlanmis ve buna gore dl¢iimler alinmustir (Sekil 5b).

Sekil 5. (@) Manyetik Kaldirma Kuvveti Olgiim Sistemi fotografi, (b) Manyetik
kaldirma kuvveti deney geometrisi ve siiperiletken ile siirekli miknatisin (perma-
nent magnet, PM) birbirine gore konumlari.
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Sekil 6. Uygulanan bir manyetik alanin etkisi altindaki bir stiper iletkenin sema-
tik gosterimi.
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MgB, siiperiletkeninin hemen altinda, hem eksensel hem de radyal
yonde hareket edebilen NdFeB silindirik miknatis (19 mm capinda ve 10
mm yiiksekliginde) manyetik alan iiretme kaynagi olarak kullanildi (Sekil
6). Diisey kuvvet (F,), miknatisin {ist yiizey merkezi ve 6rnegin alt yiizey
merkezi arasindaki diisey mesafeye baglh olarak bilgisayar kontroliinde
kesintisiz 6l¢iildii. MgB, 6rnekleri, miknatisin 50 mm iistiindeyken (man-
yetik alaninin ihmal edilebildigi mesafe) diisey ZFC dlglimleri igin oda si-
cakligindan asagi sogutuldu. Sonra miknatis ile 6rnek arasindaki minimum
uzaklik 1,5 mm olana kadar yiikseltildi ve ilk pozisyonuna indirildi. i1k
Ol¢tim 35 K’ de alnarak siiperiletkenin kaldirma giicii test edildi. Bunun
nedeni, Cryostat sisteminin zorlanacagi ve bozulabilecegi kuvvetlerin 6n-
ceden fark edilmesidir. FC o6lgiimleri ise, 6rnekler ve miknatis arasindaki
mesafe 1,5 mm iken sogutma yapilarak, aradaki mesafenin 50 mm artis1 ve
tekrar 1,5 mm’ ye diisiisii sirasinda alinmigtir (Sekil 7).

Sogutucu Kafa
(Kryostat)

Siiperiletken
Ornek

Miknatis (PM)

Sekil 7. Yukaridaki sematik gésterim, ZFC ve FC kosullart i¢cin manyetik kaldur-
ma 6l¢iimii sirasinda numune-PM hareketini ve sabit miknatis ile siiper iletken
numune arasmdaki mesafe iliskisini gostermektedir.

I1. Siiperiletkenlerde Alansiz Sogutma (Zero-Field-Cooling)

II. tip siiperiletkenlerde karisik halde alan gegisi olmaktadir. Eger sii-
periletken alan olmadan sogutulursa, karigik halde alan gegisi baskilan-
mis olacaktir. Ciinki ¢ivileme merkezleri gorevi yapan kesimler donmusg
olacak ve aki kismi olarak siiperiletkene isleyecektir. Bu durumda I. tip
siiperiletkene benzer sekilde, baskin bir itme goézlemlenirken, kismi olarak
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cekme goziikecektir. Sekil 8’de goriildiigli gibi karigik halde hem ¢ekici
kuvveti olusturan aynm1 yonli alan olacak hem de zit yonlii itici kuvveti
olusturan diamanyetik yiizey akimlar1 olacaktir.

Kaha
Miknatis (KM)

Cekici Kuvvet

tici Kaldrma
[Kuvveti

Diamanyetik Yiizey
Akimlan

Siiperiletken

Tuzaklanan Alan

Sekil 8. II. Tip siiperiletken kiilge ile kalict miknatis arasinda olusan itici ve
cekici manyetik kuvvetler.

I1. Tip Siiperiletkenlerde Alanh Sogutma (Field-Cooling)

Alan gecisi sirasinda, siiperiletken sogutuldugunda cekici kuvvetin
baskin oldugu aym yonlii akim tuzaklanmis olacaktir. Siiperiletken per-
deleyici akimlar, daha az baskin sekilde olusacaktir. Manyetik akilarin ¢i-
vilenmesi de kuvvet i¢cin 6nemli olacaktir. Miknatis siiperiletkene yaklag-
tirlldiginda ¢ivileme alanin bu bdlgede tuzaklanmasini saglamig olacaktir
(Sekil 6).

Geleneksel Kati-hal Sinterleme Yéntemiyle Uretilen Kiilge MgB,
orneklerinde Kaldirma Kuvveti

1.5 g lik silindirik (R =18 mm) kiilge MgB, 6rnekleri geleneksel ka-
ti-hal tepkime (in-situ) yontemiyle tretildi. Bu yontemde elemental Mg
tozu (Alfa Aesar, -325 mesh) ve amorf nano-B (Pavezyum, %99.8 saflikta)
tozu uygun stokiyometrik oranlarda (Mg:B = 1:2) birbirine eklenip agat
havanda, hava ortaminda bir saat boyunca homojen karigim elde etmek
icin karigtirildi. Magnezyumun yiiksek buharlagsma 6zelligi de dikkate ali-
narak toplam miktar tizerinden %10 daha fazla magnezyum eklendi ve top-
lam toz kiitlesi 1,65 gr’a yiikseldi. Toz karigim 18 mm ¢apinda silindirik
kalipta 10 ton basing altinda preslendi.
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Tablo 2. Baslangi¢c kompozisyonu hazirlamasinda kullanilan tozlar

Tozun Ady Sembolii Saflik Derecesi (%) | Molekiil Agirlig (a.u.)
Magnezyum Mg % 99.8 24,305
Bor B % 99.8 10,811

Preslenerek pellet haline getirilen 6rnekler tantalyum (Ta) folyoya sa-
rild1 ve 1s1l iglem i¢in paslanmaz krom (Cr) tiip igerisine yerlestirildi. Yirmi
dakika boyunca tiipiin ve baglanti borularinin vakumu (10 bar) alindi.
Isil iglemde kullanilan tiip firin (Sekil 9) icine yerlestirildi ve argon (Ar)
atmosferinde fakli sinterleme sicakliklarinda 3 saat siiresince 1s1l igleme
tabi tutuldu.

Sieakdik(C)
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A
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Sekil 9. (a) Sinterleme isleminde kullanilan silindirik firin, (b) Isil islem grafigi.

Farkli sicakliklarda sinterlenen kiilge MgB, drneklerinin T=25 K si-
cakliginda, sifir alan altinda sogutma (ZFC) rejiminde, manyetik kaldirma
kuvvetinin dikey harekete gore degisim grafigi Sekil 10°da goriilmekte-
dir. Sekilde ki (1) ve (2) isaretleri sirasiyla, 6rnege ve ornekten uzaga
dogru miknatisin hareketini gdsterir. Miknatis siiperiletkene dogru hareket
ettiginde, siiperiletkenin hissettigi manyetik alan artar ve dolayistyla man-
yetik kaldirma kuvvetini de arttiracaktir. Maksimum kaldirma kuvvetleri
(miknatis ve O6rnek arasindaki mesafe 1,5 mm oldugunda alindi) grafigin
icerisinde biiyiitiilerek tekrar ¢izildi. Sekil 10’da, 25 K sicakliginda tiim
orneklerde onemli dikey kaldirma kuvveti degeri gozlendi ve en yiiksek
kaldirma kuvveti 775 °C’de sinterlenen MgB, 6rneginde elde edildi.
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Sekil 10. 700, 750, 775, 800 ve 850 °C sicakliklarda sinterlenen MgB, ornekleri-
nin ZFC rejiminde 25 K sicaklikta ol¢iilmiis kalict miknatis ve 6rnekler arasinda
dikey mesafeye karsi dikey kaldirma kuvveti grafigi.

Sekil 11” de, farkl sicakliklarda sinterlenen MgB, 6rneklerinin alanh
sogutma (FC) rejiminde miknatis ve drnekler arasinda dikey mesafeye kar-
s1 dikey kaldirma kuvveti grafigi goriilmektedir. 25 K sicaklikta en yiiksek
cekici kuvvet (negatif deger) ZFC dlglimiinde oldugu gibi, 775 °C de sin-
terlenen MgB, 6rneginde elde edildi. 775 °C sinterlenen 6rnekte elde edi-
len yliksek ¢ekici ve itici manyetik kuvvet degerleri, bu sicaklikta sinterle-
nen Ornekte siiperiletken taneler arasindaki temas1 arttirdigini géstermistir.
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Sekil 11. 700, 750, 775, 800 ve 850 °C sicakliklarda sinterlenen MgB, ornekle-
rinin FC rejiminde 25 K sicaklikta dl¢iilmiis kalict miknatis ve 6rnekler arasinda
dikey mesafeye karsi dikey kaldirma kuvveti grafigi.

Yatay manyetik kuvvet, Maglev araglarinda kilavuzlayici kuvvettir ve
kaldirma araglarinda yatay dengelemeyi etkiler. Maglev sistemlerinin tek-
nolojik uygulamalar1 i¢in manyetik kaldirma kuvvetinin yaninda, kilavuz-
lama kuvvetininde arttirilmasit gerekmektedir. Sekil 12, FC rejimi altinda
farkli sicakliklarda sinterlenen kiilge MgB, Grneklerinin yatay mesafeye
(x) kars1 kilavuzlayici kuvvet (F) degerlerini gostermektedir. 25 K 6lgiim
sicakliginda, en biiyiik kilavuzlama kuvveti 775 ve 800 °C de sinterlenen
MgB, kiilge 6rneklerinde elde edildi.



34 - Burcu SAVASKAN, Sait Barigs GUNER

Lateral Force, F, (N)
o
T

Lateral Distance, x (mm)

Sekil 12. 700, 750, 775, 800 ve 850 °C sicakliklarda sinterlenen MgB, ornekleri-
nin 25 K sicaklikta olgiilmiis kalict miknatis ve ornekler arasinda yanal mesafeye
(x) karsi kilvuzlayici kuvvet (Fx) grafikleri.

SONUC

Glinlimiizde siiperiletken malzemeler enerji, ulasim, enddistri, tip,
iletisim ve ¢evre koruma gibi pek¢ok farkli alanda kullanilmaktadir. Dii-
siik sicaklik siiperiletkenlerinin (Nb- tabanli) sogutma maliyeti, yiiksek
sicaklik (Cu-tabanl) siiperiletkenlerinin iiretim maliyeti gozoniine alin-
diginda, MgB, siiperiletkeni, 0-7 T manyetik alan altinda ytiksek J. ge-
rektiren elektrik iletim kablolari, MRI sistemleri, siiperiletken motorlar,
jeneratorler ve manyetik tasiyici sistemler gibi birgok uygulama i¢in iyi bir
alternatiftir. Cin’de 2021 yilinda, 620 km/saat maksimum hiza ulasabilen
Cu-tabanl yiiksek sicaklik siiperiletken malzemenin kullanildig: siiperilet-
ken Maglev tren prototipi piyasaya siiriildii. Ancak Cu-tabanli siiperiletken
malzemenin maliyeti oldukea yiiksektir. Bu nedenle en iyi Cu-tabanl sii-
periletken malzemeler ile benzer manyetik kaldirma kuvveti performansi-
na sahip, biiytik boyutlu ve farkli geotmetrilerde tiretime uygun MgB,’nin
basit ve hizli {iretim siireci bu malzemenin manyetik tasiyici sistemlerde
milkemmel potansiyelini gostermektedir.
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GIRIS

Yalitkan materyal olarak bilinen polimerler, 1977 yilinda Shirakawa,
MacDiarmid ve Heeger’in Ziegler Natta katalizorii kullanarak, metal go-
riniimlii ve tam anlamiyla iletken olmayan giimiisiimsiipoliasetilen (PA)
filmlerinin, klor, brom, iyot buhariyla tepkimesiyle mekanik 6zelliklerinde
olumlu degisim gozlendigi ve ilk durumdan 109 kat daha fazla iletken hal
aldiklar1 anlagilmistir.(Ito, Shirakawa ve ark. 1996). Bu gelismelerle ilet-

ken polimer terimi ortaya ¢ikmis ve sensdrler gibi yeni kullanim alanlari
olusmustur.

Kiigiik molekiillii yapilar olan momomerlerin, birbirlerine eklenme-
siyle olusan uzun zincirli yapilar, polimer olarak adlandirilir. Polimerlerin
metallere nazaran avantajli ve dezavantajli oldugu durumlar bulunmakta-
dir.Polimerler, metallere nazaran hafif, ucuz ve kolay sekil alabilmektedir-
ler. Ancak iletken olmamalari1 dezavantaj olarak goriillmektedir. Bu nedenle
iletken madde iiretmek i¢in iki materyalin bir araya getirilmesiyle ¢aligma
baglatilmistir.Shirakawa, Macdiarmid ve Heeger ¢alismalarinda, iletken
polimer kavramim kesfetmislerdir.

1979’da Diaz’mpirolii elektrokimyasal yontemle yiikseltgeyerek po-
lipirolii liretmesi,iletken polimer {retilmesinde onemli bir adim olarak
goriilmektedir.Polipirol anot iizerinde iiretilebilmis ve giiglii bir film ola-
rak ylizeyden ¢ikarildiginda iletkenligi 100 S/cm’ye ulasabilmistir. (Diaz
1979).

N/ \ 7\
8 & 0%

polipirol polianilin politiyofen

Sekil 1 - 1Bazi iletkenpolimerler

Iletken polimerler tekrar iiretilmeleri, hazirlik siirecinin kolay olma-
s1 ve sahip olduklar1 elektrokimyasal 6zellikleri sebebiyle sensoreldesin-
de tercih edilmektedirler.bilimdemeydana gelen yeniliklerde de teorik
anlamda veri eldesi icin tercih sebebi olmaktadirlar.Sensorler, tarimdan
gidaya, cevreden askeri alan gibi bir¢cok yerde kullanilabilir. Dithie-
no(3,2-b:2*,3*“-d)pyrrole (DTP),p-konjuge organik materyallerin sentezi
ve uygulamalarinda, iiretim ve maliyet agisindan daha ekonomik ve seri
olmasi, uygun agirlikta olmasi, esnek malzeme iiretiminde kullanigh ol-
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masi gibi avantajlari, yapilan bilimsel arastirmalarda kullanilabiliyor ol-
masi, akademik arastirmalarda ilgi odagi olmustur.DTP bazli p-konjuge
organik materyaller, organik 151k yayan diyotlarda (Evenson, Mumm ve
ark. 2011), organik ince film transistorlerde (Balaji, Phua ve ark. 2010),
alan etki transistorlerde (Liu, Wang ve ark. 2012), (Tiwari, Kim ve ark.
2012) ve fotovoltaik hiicreler ve (Kim, Lim ve ark. 2011), (Lu, Chen ve
ark. 2010) fotoliiminesans,elektroliiminesans ince filmlerde (Mo, Radke
ve ark. 2010) kullanilmiglardir.

Atmosferde solunan hava igerisinde , mevcut durumda varliklarinin
milyonda bir seviyesindeki (ppm) orani bile saglik acisindan olumsuz
sonuclar doguracak, toksik etkiye sahip gaz molekiilleri var. Sivilastiril-
mis petrol gazi (LPG), sivilastirilmis dogal gaz (LNG), karbon monoksit
(CO), siilfuir dioksit (SO2), azot dioksit (NO2), siilfiir trioksit (SO3), metan
(CH4), etan, propan ve sigara dumani vb. ugucu toksik bilesiklerin varli-
g1, liretilecek gaz sensorlerinin, erken uyari ve algilamasi gereken zehirli
bilesiklerdir.(Persaud ve Pelosi, 1992; Hatfield ve ark., 1994; De Souza ve
ark., 1999; Adhikari ve Majumdar, 2004).Gaz detektdrii olarak da bilinen
gaz sensorii, farkli gaz tiirlerini tespit eden bir elektronik cihazdir. Genel-
likle zehirli ve patlayici gazlarin tespit edilmesi ve dl¢lilmesi siireglerinde
kullanilir. Ayn1 zamanda gaz sizintisinin ve sizintt miktarinin énemli ol-
dugu alanlarda da yaygin olarak kullanilir.Budedektorler hassas olduklari
gazi algiladiklarinda alarm verirler. Gaz kagaklarinin tespit edilmesi i¢in
kullanilan dedektorler kagak tehlikeli olmadan tespit edilmesini saglar.

Atmosferde bulunan ve orani degismeyenler; %78 ile azot ilk sirada,
%21 ile oksijen ikinci sirada bulunmaktadir. Geriye kalan %1°lik kisimda
ise asal yani serbest halde dolasan gazlar (helyum, hidrojen, kripton, ar-
gon, neon, ksenon) dirYanici gazlara, metan(CH4), karbonmonoksit (CO)
ve hidrojen 6rnek verilebilirken, bogucu gazlara karbondioksit , nitrojen
ve metan(CH4) 6rmek verilebilir. Zehirli gazlar ise karbonmonoksit (CO),
azotun(N) tiim oksitleri, hidrojensiilfiir , kiikiirtdioksit vb. gazlardan olus-
maktadir.

Temiz hava olarak tanimlanan havanin insan faaliyetleri ve baz1 dogal
stireclerle niteliginin degismesi olayma hava kirliligi denmektedir. Kirle-
tici maddeler belli bir sinir degerin {lizerinde bulunuyorlarsa kirli hava s6z
konusudur. Pek ¢ok bilim adami temiz havay: bilesimi asagida verilmis
gazlarin bir karigimi olarak tanimlamaktadir: Dinitrojen (% 78.09), dioksi-
jen(% 20.94), argon (% 0.93), karbondioksit (% 0.031), neon, helyum, me-
tan, kripton, dihidrojen, nitrozoksit, karbonmonoksit, ozon, amonyak, azot
dioksit ve kiikiirt dioksit. Sayet temiz hava bu ise buna karigan her hangi
birlesen “ kirletici / pollutant” olarak tanimlanabilir. Yakin zamanda, poli-
anilin (PANI), politiyofen (PT), polipirol (PPy) ve bunlarin tiirevleri gibi
cazip elektriksel, kimyasal ve fiziksel 6zelliklerinden dolay1 polimerlerin
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iletimi {izerinde yogunlagilmstir. Iletken polimerler basitge sentezlenebi-
lirler ve pratik uygulamalar i¢in ucuz mikro elektronik sensorler olarak
bilinir.Polimer, kiigiik molekiillerin birbirine kovalent bag ile baglanarak
olusturduklar zincir halkalarma benzetebilecegimiz biiylik molekiillerdir.
Polimerler ilk kullanim alanlarina bakildiginda elektriksel yalitkanligi iyi
olan maddeler olarak bilinirler. Esnekligi, kolay islenebilir olmasi, estetik
goriintlisli, hafif olmasi diger iistiin 6zelliklerindendir. Teorik modelleme
ile bilgisayar iizerinde molekiillerin 6zelliklerinin ve davraniglarinin he-
saplanmas1 vesimiile edilebilmesi temeline dayanan bilgisayar hesapla-
mal1 teorik modelleme sayesinde molekiillerin geometrik yapilari, gecis
halleri ve enerjileri, kimyasal reaktiviteler, UV, IR, NMR spektrumlari,
fizikokimyasal 6zellikleri tespit edilebilir.Gaz detektorii olarak da bilinen
gaz sensorii, farkll gaz tiirlerini tespit eden bir elektronik cihazdir. Genel-
likle zehirli ve patlayici gazlarin tespit edilmesi ve olgililmesi siireglerin-
de kullanilir. Ayn1 zamanda gaz sizintisinin ve sizinti miktariin dnemli
oldugu alanlarda da yaygim olarak kullanilir. Genel bir agiklama yapmak
gerekirse; gaz dedektdrii, gaz kagaklarin1 hemen algilayan ve tehlikelere
kargin giivenlik olusturan cihazdir. Herhangi bir sekilde yanic1 gazlarda
meydana gelen kacag algilayarak patlamalara ve yanginlara engel olmak
icin yardime1 olur.Benzen, toluen ve diger baz1 ugucu organik bilesikler
(VOC’ler) gibi birgok dnemli organik analitler, oda sicakliginda ve ilim-
I1 kosullar altinda reaktif degildir. Bu nedenle onlar iletken polimerlerle
kimyasal reaksiyona girerek tespit etmek zordur. Bununla birlikte, polimer
matrislerinin emilmesi veya sigsmesi vb. dahil olmak {izere algilayic1 poli-
merlerle zay1f fiziksel etkilesimlere sahip olabilirler. Bu etkilesimler, ilet-
ken polimerlerin oksidasyonseviyelerini degistirmez, ancak ayn1 zamanda
algilama malzemelerinin 6zelliklerini de etkileyebilir ve bu gazlar tespit
edilebilir hale getirebilir (Hua&Gaoquan, 2007).

Metan, kimyasal formiilii CH4 (Karbon ve 4 Hidrojen atomu) olan bi-
lesiktir. Normal sicaklik ve basinglarda gaz halinde bulunan metan, koku-
suzdur.Isinma durumunda yangin, yaralanma riskini artirir. Metan zehirli
degildir, fakat yiliksek konsantrasyonda basit bir bogucu gaz olarak davra-
nir.Aksi belirtilmedigi siirece madde verileri, Standart sicaklik ve basing
kosullarinda belirtilir (25 °C [77 °F], 100 kPa). Dogal metan hem zemin
altinda hem de deniz tabani altinda bulunabilir.igten yanmali motorlar ve
gaz tiirbinleri, elektrik ve termal enerji iiretmek i¢in kdmiir kokenli meta-
n1 kullanabilmektedir. Bunun yani sira havalandirma havasinda bulunan
metan, yanma havasi olarak kullanilabilmektedir.Dogalgaz yer kabugunun
icindeki fosil kaynakli bir ¢esit yanici gaz karigimidir. Bir petrol tiirevi-
dir. Yakit olarak 6nem siralamasinda ham petrolden sonra ikinci sirayi alir.
Dogalgazin biiytik boliimii (%70-90°1), Metan gaz1 (CH4) ad1 verilen hid-
rokarbon bilesiginden olusur.Eger hos olmayan, c¢iiriik yumurtaya benzer
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bir kokuyu alabiliyorsaniz metan seviyesi patlamaya sebep olacak kadar
yiiksek olabilir.Normal sicaklik ve basinglarda gaz halinde bulunan metan,
kokusuzdur. Dogal gazinbir bilesenidir ve 6nemli bir yakittir.Oksijeninvar-
liginda bir mol metanin yanmasiyla bir mol karbondioksitve iki mol suve
55.5 MJ/kg 1s1 ag18a ¢ikar: Dogal metan hem zemin altinda hem de deniz
tabani altinda bulunabilir. Havadan daha hafif bir gaz olan (6zgil agirlig
0,554) ve suda oldukg¢a az miktarda ¢dzlinen metan havada kolaylikla ya-
narak karbon dioksit ve su buhar1 verir.Stvilagtirilmis dogalgaz veya ulus-
lar aras1 kabul edilmis adi ile kisaca LNG esas komponenti Metan olan
dogalgazin asir1 sogutularak -162 C’de siv1 haline gecirilmis seklidir. -162
C’de dogalgaz yogunlasarak sivi haline gectiginde (LNG) gaz halindeki
hacimden yaklagik 600 defa daha az hacim kaplar.

Grizu kaynakli patlama riskinin 6nlenmesi i¢in madenin havalandiril-
masi1 ve gaz yogunlugu seviyesinin kontrolii biiyiik 6nem tasiyor.Bartin’da
(Amasra) maden ocaginda grizu patlamasi: 41 can kaybi1 Bartin’in Amas-
ra ilgesinde Tiirkiye Tagkomiirii Kurumu’nda meydana gelen patlamanin
ilk belirlemelere gore grizu nedeniyle yasandigi agiklandi.Grizu patlama-
s1, madenlerde kaza sonucu en fazla dliimiin sebebi. Risk, 6zellikle yash
komiir damarlarinda ¢ok yiiksek.Ozellikle CH4’iin etkisi dmriiniin artma-
styla artirilir,ve ozon, stratosferik su buhar1 ve CO2’nin atmosferik bol-
luguatmosferik kimyasal siireclerin sonucudur. Emisyon senaryolarindaki
belirsizliklere ragmen,Sonuglarimiz atmosferik kimyadaki geri bildirimle-
rin daha iyi anlagilmasini sagliyorbu iklim 1sinmasini artiracaktir.( Isaksen
ve ark, 2011) Metan emisyonlarinin tahminiDepolama sahalar1 genellikle
atik liretimi ve metan yakalama yontemlerinin verimliligi gibi girdi pa-
rametrelerini kullanan model tahminlerine dayanir ve bu nedenle yiiksek
belirsizlikle iliskilendirilir. Biiyiikliigli ve dinamikleri hakkinda daha iyi
bir anlayis elde etmekDepolama alanlarindaki metan emisyonlarinin 6l¢ii-
mil i¢in uygun ol¢iim yontemleriEmisyonlar1 tanimlamak ve 6lgmek icin
gereklidir.( Manster ve ark, 2014) Metanin okyanusa salinmasi da énemli-
dir, ¢linkii metanin su kolonunda oksidasyonu okyanus asitligini arttirir ve
coOziinmiis oksijen seviyelerini diisiiriir, bunun sonucundadenizbiyocesitli-
ligini etkilenir.(Westbrook ve ark,2009)

Metan igeren ¢Op gazi, organik atiklarin anaerobik olarak pargalan-
mastyla iretilir. Metan gii¢lii bir sera gazidirve ¢opliikler, atmosferik me-
tanin baslica antropojenik kaynaklarindan biridir. Depolama alanindaki
metan, topraktaki metanotrofik mikroorganizmalar veya atmosferden ortii
tabakasina yayilan oksijeni kullanan atik malzemeler tarafindan oksitle-
nebilir.Cesitli ¢evresel faktorler tarafindan yonetilen metan oksidasyon
stirecinden mithendislik sistemlerinde yararlanilabilir. Metan emisyonunun
azaltilmasi icin gelistirildi. Metan oksidasyonunu aciklayan matematiksel
modeller tahmin etmek i¢in kullanilabilir¢dpliiklerden metan emisyonlart.
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Mikrobiyal metan oksidasyon siireclerini kullanan metan azaltma tekno-
lojilerinin ticari olarak uygulanabilir hale gelmesi ve yaygin olarak uygu-
lanmasi icin ek arastirma ve teknoloji gelistirmeye ihtiyac vardir. Ozel-
likle ¢op depolama alanlarmin birincil dneme sahip oldugu tespit edildi.
CH4 iiretiminin kaynag1. Diinya ¢apinda CH4 emisyonu Atik sektoriinden
kaynaklanan kiiresel antropojenik CH4 emisyonunun yaklagik %181 dir.
(Scheutz ve ark, 2009)

Bir¢ok gelismis iilke sera gazini azaltma stratejileri arasinda ¢op alan-
larindaki metan geri kazanimini hedeflemistir, ¢linkii metan en 6nemli gaz-
dir.karbondioksitten sonra ikinci en 6nemli sera gazidir. Gergek metan iire-
tim oranlarina iligkin 6nemli sorular halen devam etmektedir.Saha ayarlar1
ve geri kazanilan, yayilan, metanotrofik bakteriler tarafindan oksitlenen,
yanal olarak tasinan metan kiitlesi veyadepolama sahasi hacminde gegici
olarak depolanir. (Spokas ve ark, 2005)

KURAMSAL TEMELLER
Molekiiler Modelleme

Molekiiler modelleme, molekiillerin davranisini modellemek veya
taklit etmek i¢in kullanilan teorik ve bilgisayarli tiim yontemleri kapsar.
Bu yontemler, kiiclik kimya sistemlerinden biiyiik biyolojik molekiillere
ve malzeme gruplarina kadar degisen molekiiler sistemleri incelemek i¢in
bilgisayarli kimya, ila¢ tasarimi, bilgisayarli biyoloji ve malzeme bilimi
alanlarinda kullanilmaktadir. En basit hesaplamalar elle yapilabilir, an-
cak kacinilmaz olarak makul biiyiikliikteki herhangi bir sistemin molekii-
ler modellemesini bilgisayarlarin yapmas: gerekir. Molekiiler modelleme
yontemlerinin ortak 6zelligi, molekiiler sistemlerin atom diizeyinde tanim-
lanmasidir. Bu, atomlar1 en kiigiik bireysel birim olarak muamele edilme-
sini (molekiiler mekanik yaklasimi) icerebilir veya protonlar1 ve nétronlari
kuarklari, gluonlariyla beraber ve elektronlar1 da fotonlariyla beraber (ku-
antum kimyasi yaklasimi) agik¢ca modellemeyi igerebilir.

Molekiiler modelleme yontemleri artik inorganik, biyolojik ve poli-
merik sistemlerin yapisini, dinamiklerini, yiizey 6zelliklerini ve termo-
dinamigini aragtirmak i¢in rutin olarak kullanilmaktadir. Molekiiler mo-
delleme kullanilarak arastirilan biyolojik aktivite tiirleri arasinda protein
katlanmasi, enzim katalizi, protein stabilitesi, biyomolekiiler fonksiyonla
iligkili konformasyonel degisiklikler ve protein, DNA ve membrankomp-
lekslerinin molekiiler taninmasi yer alirMadde igerisindeki elektron sis-
temi artik bir kuantum sistemi olarak ¢o6ziilmelidir. Hohenberg ve Kohn
(1964) tarafindan ilk adim atilan yogunluk fonksiyoneli teorisi (DFT) de
temel durumdaki herhangi bir elektronik sistem igin ¢ok-elektron dalga
fonksiyonunu kullanmak yerine baglangi¢ noktasi olarak elektron yogun-
lugunu kullanir.
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Molekiiler Mekanik Yontemler

Bu yontemde klasik fizik yasalar1 ( newton kanunlari) kullanilarak,
cekirdeklerin klasik parcaciklar gibi hareket ettigi varsayilir ve molekiil-
lerin yapisal 6zellikleri hakkinda bilgi edinebilir. Cekirdegin hareketi i¢in;

F =m .a =-Vx V(X,X,, ... ;X )

F ; n ¢ekirdegine uygulanan kuvveti, m ; cekirdegin kiitlesi ve a :
ivmeyi gostermektedir. Mevcut c¢ekirdeklerin koordinatlarinin bir fonk-
siyonu olan V toplam potansiyel enerjidir. Bu enerjinin gradientinin bulun-
mastyla, ¢ekirdek iizerindeki kuvvetler hesaplanmis olur. Yapilan hesapla-
marda bu enerjinin biitiin atomlar i¢in hesaplanmasi zordur. Daha gelismis
sistemlerde atom sayilarinin da artmasiyla, enerji hesabi oldukc¢a zorlasir.
Bundan dolay1, bu yontemde hesap yapilirken elektronlar dogrudan goz
oniline alimmaz dolayisiyla, elektronik yap1 hakkinda detayli bilgi edine-
meyiz.

Molekiiler Mekanik Uygulama Alanlari

Molekiiler mekanigin ana kullanimi molekiiler dinamik alanindadir.
Molekiiler dinamik, her bir pargaciga etkiyen kuvvetleri hesaplamak i¢in
kuvvet alanini ve parcaciklarin dinamiklerini modellemek ve ydriingeleri
tahmin etmek i¢in uygun bir entegratorii kullanir. Yeterli 6rnekleme goz
oniine alindiginda ve ergodik hipoteze tabi olarak molekiiler dinamik yo-
riingeler, bir sistemin termodinamik parametreleri veya reaksiyon hizlar
ve mekanizmalarr gibi kinetik 6zelliklerini tahmin etmek i¢in kullanilabi-
lir.

Kuantum Mekanik HesaplamaY ontemleri

Kuantum Mekanigi: Bir molekiiliin Schrédinger denkleminin ¢ozii-
miinii gerektiren elektronik yapisinin bir kuantum mekaniksel modelidir.
Kuantum mekanigi, molekiillerin dipol momentleri ve spektroskopi gibi
elektronik 6zelliklerini tahmin etmede kullanilabilmektedir. Bir molekiiliin
elektronik yapisinin kuantum mekaniksel bir modelini yapmak i¢in Sch-
rodinger denklemi ¢oziilmelidir.Schrodinger denklemi, kiigiik sistemlerde
tam ¢6zlime ulagirken, biiyiik ve karmagik sistemlerde, tam anlamiyla bir
¢Oziim heniiz miimkiin degil. Cok elektronlu yapilarda ¢6ziime ulagilabil-
mek i¢in, uygun matematiksel yontemlerle ¢6ziim aranir.Elektronik yap1
yontemleri dedigimiz, Yar1 deneysel ve ab-initioyontemleri yanisira, yo-
gunluk fonksiyonel teorisi yontemleri (Densityfunctionaltheory-DFT) de
ilave edilmektedir. Karmasik sistemler i¢in elde edilen hibrit yontemler
(ab-initio ve DFT yontemlerinin birlestirilmesiyle olusan) dikkat ¢cekmek-
tedir. (Frisch, 2009; Hratchian ve ark., 2009).
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MATERYAL VE METOT
Molekiiler Mekanik

Molekiiler Mekanik: Bir molekiilii elastik baglarla birbirine tutulmus
bir atomlar grubu seklinde temsil eden bir klasik mekaniksel modeldir.
Molekiiler mekanik yontemleri, molekiiler geometriler ile olusum 1silarini
verirler.

Molekiiler mekanik molekiiler sistemleri modellemek i¢in klasik me-
kanigi kullanir. Born-Oppenheimer yaklasiminin gegerli oldugu varsayilir
ve tlim sistemlerin potansiyel enerjisi, kuvvet alanlari1 kullanilarak niikleer
koordinatlarin bir fonksiyonu olarak hesaplanir. Molekiiler mekanik, bo-
yutu birka¢ atom biiyiikliiglinde olan sistemlerden tutun da milyonlarca
atomdan olusan biiyiik sistemlere kadar uygulanabilir.

Bir¢ok durumda, biiylik molekiiler sistemler, kuantum mekanik he-
saplamalardan tamamen arindiktan sonra basarryla modellenebilir. Orne-
gin, molekiil mekanigi simiilasyonlari, bir bilesigin enerjisi i¢in klasik bir
ifade kullanir. Ornek olarak harmonikosilatdr verilebilir. Denklemlerde
goriinen tiim sabitler 6nceden deneysel verilerden veya ab initio hesapla-
malardan alinmalidir.

Parametre belirlemek i¢in kullanilan bilesiklerin veritabani, yani elde
edilen parametreler ve fonksiyonlarin setine kuvvet alani denir. Bu alan
molekiiler mekanik hesaplamalarin basarisi i¢in ¢ok énemlidir. Belirli bir
molekiil sifina kars1 parametre tanimlanan bir kuvvet alaninin, ayni si-
nifin diger molekiillerini tanimlarken yalnizca herhangi bir iligkiselligi ol-
masi beklenir.

Kuantum Mekanik Hesaplamalar

Bu caligmada, iletken polimer simnifindan dithieno(3,2-b:2’,3’-d)pyr-
role (DTP) molekiiliiniin Gaussian 09W ve GaussView5.0 goriintiileme
paket programlari ile Yogunluk Fonksiyon Teorisi (DFT) metodu 6-31
G(d) temel seti kullanilarak yapildi. Atomik koordinatlara gore, geometrik
optimizasyon enerji,birinci tiirevinin alinmasi sonucuelde edilir. Molekii-
liin goriiniir bolge spekturumu (UV-Visible) elektronik gecisler (time-de-
pendent) TD-DFT B3LYP metodu ve 6-31 G(d) temel setinde gaz fazinda
hesaplama yapildi. Yapilan bu hesaplamalar neticesinde, molekiiliin en
yiiksek dolu molekiiler orbital (highestoccupiedmolecularorbital, HOMO)
enerjisi, en diisiik bog molekiiler orbital (lowestunoccupiedmolecularorbi-
tal, LUMO) enerjisi, elektronik gegis enerjileri degerleri hesaplanmig oldu.
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Hesaplamalarda Kullanilan Bilgisayar Programlar
Gaussian 09 Programi:

Gaussi1an09, Gaussian elektronik yapi programlarinin en sonuncu-
sudur. Cok c¢esitli sartlar altinda bulunan ve genis bir yelpaze olusturan
molekiiler sistemleri modellemek icin tasarlanmis olan Gaussian, kuan-
tum mekaniginin temel yasalarini kullanarak hesaplamalar yapar.Gaussian
kimyacilar, fizik¢iler ve miihendisler tarafindan, kimya ile ilgili yerlesmis
ve yeni gelismekte olan ilgi alanlarinda aragtirma yapmak, molekiiller iize-
rinde ve deneysel olarak incelenmesi imkansiz veya ¢ok zor olan dura-
gan tiirleri ve bilesikleri de iceren (mesela kisa dmiirlii ara birimler, gecis
yapilar1 ve benzerleri gibi) kesin veya potansiyel reaksiyonlar iizerinde
caligmak i¢in kullanilmaktadir. ab-initio ve yari-deneysel yontemlerini de
kapsayan detayl bir programdir. Bu program sayesinde ¢esitli atom ve mo-
lekiillerin enerji, enerjiye bagh titresim frekansi, geometrik optimizasyon-
lar vb. hesaplanabilir.

. GaussianView 5.0 Programi

Kuantum mekaniksel hesaplamalar sonrasinda elde edilen, Gaussian
09 programi icin girdi ve elde edilen sonu¢ dosyalari i¢in goriintiileme
yapan yardimci programdir.Karmasik ve biiyiik molekiiller, bu program
yardimiyla gorsel hale getirilip, atomlar aras1 bag mesafeleri, bag acila-
11, etkilesim uzakliklar belirlenip, giris parametreleri iizerinde giincelle-
me yapilabilir.GaussView gelismis gorsellestirme olanagi sayesinde, girdi
dosyalarinin olusturulmasi, yorumlanmasi ve goriintiilenmesi i¢in tasar-
lanmis bir grafik ara yiizii islemcisidir.

TEORIK HESAPLAMA YONTEMLERI

Metan, kimyasal formiilii CH4 (Karbon ve 4 Hidrojen atomu) olan
bilesiktir. Normal sicaklik ve basinglarda gaz halinde bulunan metan, ko-
kusuzdur. Dogalgazin bir bilesenidir ve 6nemli bir yakittir. Oksijenin var-
liginda bir mol metanin yanmasiyla bir mol karbondioksit ve iki mol su ve
55.5 MJ/kg 1s1 ag18a ¢ikar.

CH4 +2 02 — CO2 + 2H20+55.5 MJ/kg

Dogal metan hem zemin altinda hem de deniz tabani altinda bulu-
nabilir. Yiizeye ve atmosfere ulagtiginda atmosferik metan olarak bilinir.
Normal sicaklik ve basinglarda gaz halinde bulunan metan, kokusuzdur.
Dogal gazinbir bilesenidir ve 6nemli bir yakattir.

Komiir i¢inde bulunan metan gazlar1 da bizim evlerde kullandigimiz
dogal gazin en 6nemli bilesenidir. Enerjiyi giivenli iiretip, giivenli kullan-
mazsaniz hem kirlilik, hem de tehlikeli sonuclar olusturabilirsiniz. Is1 iire-
tildigi zaman basing ve parlama, ani yanma gibi riskleri beraberinde tasir.
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Metan gazi kdmiir olusumu sirasinda a¢iga ¢ikmadan 6nce komiir ya-
pisindaki catlak ve mikro gozenekler icerisinde belirli bir basing altinda
bulunmaktadir. Bu basing, {iretim ¢aligsmalar1 sirasinda degisebilir ve bu-
nun sonucu olarak yeraltinda metan salinimi gercgeklesebilir.

Topragin altindan gelen dogal metan madenlerdetrajik patlamalara
sebep olmustur. Zehirli olmamasina ragmen metan basit asfiksantlardan-
dir(bogucu madde). Ciinkii nefes almak i¢in gerekli olan oksijenin yerini
alir. %16’dandiisiik oranlarda oksijen tehlikeli, %10°dan diisiik oranlarda
oksijen Oliimciilolabilir.Grizu patlamasi, belli oranlardaki metan gaziyla
havanin karigarak olusturdugu patlamadir. Patlamanin gergeklesebilmesi
icin asgari %12 oraninda oksijen gerekmektedir. Havada %5-6 oraninda
bulunan metan gazi ancak bir sicaklik etkisiyle yanarken, metan oraninin
%5-16 olmast durumunda patlayici 6zellik kazanir.Dolayisiyla ortamda
bulunan metanin 6nceden tespiti hayati 6neme sahiptir.

DFT metodu B3LYP 6-31 G(d) setinde teorik hesaplamalar yapilmisg-
tir.Algilayict ve analit molekiiller arasindaki bag mesafeleri, burulma ve
dihedral agilariGeometrik optimizasyonlar i¢in énemli veri olugturmak-
tadir.Optimazasyonlar sonucu elde edilen geometrik ozellikler, sensor
mekanizmasinin analiti algilamasinda 6nemli veri olusturur.Sensor meka-
nizmasi ile analit arasindaki uyumu tespit edebilmemiz i¢in, CH4 mole-
kiiliinlin sens6r mekanizmasiyla farkli pozisyonlardaki yaklagimlari teorik
olarak incelenmistir.Oncelikli olarak CH4 molekiilii yalin olarak optimize
edilmistir. Ardindan DTP molekiilii optimize edilmistir. Ardindan DTP-
CH4-P1 (DTP molekiilii ile CH4analitinin 1.Konfiglirasyonundaki etki-
lesimi); DTP-CH4-P2 ( DTP molekiilii ile CH4analitinin 2. Konfigiiras-
yonundaki etkilegimi); DTP-CH4-P3( DTP molekiilii ile CH4analitinin 3.
Konfigiirasyonundaki etkilesimi), teorik anlamda hesaplanmustir.

-8
)

Sekil 4 - 1CH4 molekiiliiniin teorik optimize geometrik yapisi
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Sekil 4 — 2DTP molekiiliiniin teorik optimize geometrik yapisi

Sekil 4 - 5DTP- CH4-P3, DTP ile CH4 analititnin 3. Konfigiirasyon etkilesimi
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Geometrik Optimizasyon

Yapilan ¢aligmada her bir molekiil ve konfigiirasyon i¢in DFT yogun-
luk fonksiyon teorisi ve B3LYP (Becke-Lee-Yang-Parr) metodu ve 6-31
G(d) temel seti kullanilarak teorik hesaplama yapildi.Farkli konfigiiras-
yonlardaki enerji degerleri kontrol edilerek en kararli yapilar elde edil-
di. Geometrik parametreler bag uzunluklar (A) ve bag acilar1 (°) teorik
olarak elde edildi. Optimize DTP molekiilii i¢in N -H  intermolekiiler
bag uzunlugu 1.007 A° olarak 6l¢iildii, DTP_CH4 P3 de yapilan dl¢tim-
lerde bag uzunlugu degerinde ¢ok az azalma (1.006 A®, DTP_CH4 P2
de yapilan olgtimlerde herhangi bir degisiklik gozlenmezken (1.007 A,
DTP_CH4 P1 de yapilan dl¢limlerde bag uzunlugunun arttigi gozlendi
(1.008)A°, bag uzunlugunda bu artis hidrojen bagmin ortaya ¢ikmasiyla
artmistir. Bag uzunlugundaki bu artis, sensér mekanizmasiin analitekarsi
gosterdigi tepkiyi gostermistir. Ayrica DTP molekiiliiniin optimize edilmis
yalin haldeki ve DTP_CH4 PI in, segilen atomlar arasindaki, bag acilarin-
da meydana gelen degisiklere bakacak olursak, yalin halde DTP molekii-
linde, <C N, .C atomlari arasindaki bag a¢1s1107.94 iken, DTP_CH4_P1

in, <C\N ,C, 1zcsltogmlarl arasindaki bag agis1 107.88 olmustur. Bu durumun-
da, sensor mekanizmasinin analite kars1 gosterdigi tepkide, olumlu olarak
yorumlayabiliriz. Her bir sistem i¢in teorik olarak hesaplanan geometrik
parametreler bag uzunluklari, bag agilar1 ve baz1 diizlemsel agilar ile etki-

lesim enerjileri ¢izelge 4-1 de verildi.

Cizelge 4-1DTP Molekiilii ile CH4Analitil¢in Geometrik Ozellikleri ve Etkilesim

Enerjileri
dNIS»H]ﬁ <C%NISC9 <C CZN]S AEiN]'le a} AEim CP(eV)
DTP 1.007 107.94 136.77
DTP CH4 P1 |1.008 107.88 136.74 -0.013 -0.029
DTP CH4 P2 |1.007 107.94 136.77 -0.003 -0.019
DTP CH4 P3 |1.006 107.94 136.75 0.007 -0.008

4.2. UV-Vis Spektrum Analizleri ve Elektronik Ozelliklerinin Te-
orik Hesaplamasi

Molekiillerin teorik olarak UV-Vis spektrumlari analizi ve diger elekt-
ronik 6zelliklerin hesaplanmasi zamana bagl yogunluk fonksiyonel teori
(Time-DependentDensityFunctional Theory, TD-DFT) (Petersilka ve ark.,
1996) metodu B3LYP/6-31G(d) temel seti kullanilarak gergeklestirildi.
TD-DFT metodu kullanilarak yapilan bu galismada, molekiillerin teorik
olarak yapilan hesaplamalarinda,boyutlarin kiigiik olmasi nedeniyle, gaz
fazinda hesaplamalar yapilarak yorumlanmistir. Elektronik absorbsiyons-
pekturum analizinde absorbsiyon dalga boylar1 A (nm), uyarilma enerjileri
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E (eV) ve uyarilma orbitalleri (MOs) hesaplandi. Hesaplanan bu degerler,
Cizelge 4- 2de verilmistir.

Cizelge 4- 2DTP Molekiilii ile CH4 Analitleri i¢in Uyarilma Enerjileri
ve Dalgaboyu

4.3. Molekiiler Orbital Analizi

Molekiil smir orbitalleri ve uyarma enerjisi sirastyla B3LYP / 6-31G
(d) ve TD-B3LYP/ 6-31G(d) diizeyinde hesaplanmistir. Teorik anlamda
iiretilen sensér mekanizmasi i¢cin DTP molekiiliiniin algilama yetenegini
olumlu anlamda destekleyen ilk uyarma enerjisi verileri kullanildi. Kulla-
nilan bu enerji, bant araliklarindan elde edilen enerjidir. HOMO ve LUMO
enerjilerinin farkindan elde edilen enerji de diyebiliriz. DTP molekiiliiniin
analit CH4 gaziyla, farkli konfigiirasyonlariyla neticesinde, molekiiler or-
bital enerjisinde farkliliklar gozlenmistir. HOMO-LUMO enerjisindeki bu
farkli durumlar, DTP molekiiliiniin analitleri algilama mekanizmas1 hak-
kinda bilgiler verir. HOMO-LUMO arasindaki band boslugu(Eg), elekt-
ronun polimer zincir {izerindeki delokalizasyonunun artigsina bagli olarak
azalmistir, bu durum iletkenlik anlaminda artisa neden olmaktadr.

® %
@ go

Homo

Sekil 4 - 6CH4 ve DTP Molekiillerinin Homo-Lumo Gériintiileri

Cizelge 4- 3DTP Molekiilii ile CH4Analitleri Icin Homo-Lumo, Bant Araliklar
HOMO (eV) |LUMO (eV) |[BAND GAP (eV)

CH4 -10.69 -3.35 7.34
DTP -5.13 -0.55 458
DTP CH4-P1 [-5.10 -0.53 4.57
DTP CH4-P2 [-5.16 -0.58 4.58

DTP CH4-P3 |-5.14 -0.57 4.57
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Yalin halde optimize edilmis DTP molekiilii igin elde edilen bant bos-
lugu: 4.58 eV iken

DTP_CH4 - P1 igin yapilan hesaplamalarda, elde edilen bant boslu-
gu: 4.57 Ev gerilemistir. Bu gerilemeyi, DTP iizerinde CH4 tespiti i¢in
elektrik sinyali alinmasini ve iletkenligin artmasi olarak yorumlayabiliriz.

- > P

2

Homo: -5.10 gV

DTP_CH4_P1

W

Homo: -5.16 ¢V

DTP_CH4_P2

e

DTP_CH4_P3

Sekil 4 — 7DTP_CH4_P1,P2,P3 Homo-LumoGdriintiileri
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Molekiiler Elektrostatik Potansiyel (MEP) Analizi

Molekiiler elektrostatik potansiyel (MEP), molekiiliin etrafindaki bir
noktada, molekiile ait toplam yiik dagilimi (elektron + proton) ile {iretilen
net elektrostatik etki hakkinda bilgi sahibi olmamizi saglar. MEP goriin-
tilleme, elektrofilik ve niikleofilik yerlerin belirlenmesinde bize yardimci
olur.Bir elektron yogunlugunun, elektrostatik potansiyel ylizey ile esles-
mesinden elde edilen goriintii, molekiillerin kimyasal reaktivite bolgeleri,
yiik yogunlugu, molekiiliin sekli ve boyutu hakkinda bilgi verir.Asagida
belirtilen ti¢ boyutlu gorsellerde, yiizeydeki elektrostatik potansiyelin fark-
I1 degerleri farkli renklerle ifade edilirMavi en pozitif elektrostatik po-
tansiyelin bolgelerini ( pozitif yiiklerin oldugu bélgeleri), kirmizi ve sar
bolgeler, en elektronegatif elektrostatik potansiyelin bolgelerini ( negatif
yiiklii ve elektron yogunlugunun fazla oldugu bolgeleri), Yesil ile belirti-
len bolgeler ise potansiyelin olmadig1 ndtr oldugu bolgeleri temsil eder.
DTP ve CH4 molekiilleri lizerinde, niikleofilik (eksi yiiklii parcacik) ve
elektrofilik ( art1 yiiklii pargacik) igin reaktif bolgeleri belirlemek iizere,
MEP, B3LYP / 6-31 G (d) optimize geometri hesaplandi. MEP goriintiile-
me sonuglarini analiz ettigimizde, pozitif yliklerin oldugu bdlgeleri, nega-
tif ylikli ve elektron yogunlugunun fazla oldugu bdlgeleri ve potansiyelin
olmadig1 nétr oldugu bolgeleri gorebilmekteyiz.
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5.SONUC

Yapilan bu ¢aligmada, bir iletken polimer dithieno(3,2-b:2°,3’-d)pyr-
role (DTP) molekiiliiniin, CH4 molekiilii ile uyumu teorik anlamda ince-
lenmis ve iki molekiiliin etkilesiminden, metan gaz kacaklarini 6nlemek
amaciyla teorik anlamda DTP tabanli bir metan gaz dedektorii olusturul-
mustur. DFT ( Yogunluk Fonksiyonel Teori )yontemi, B3LYP/6-31G(d) ve
TD-B3LYP/6-31G(d) setleri ile geometrik optimizasyonlar1 ve elektronik
ozellikleri, teorik olarakhesaplandi. DTP molekiilii ile CH4 iin farkl1 agi-
lardaki konfigiirasyonlar1 ve geometrikdzellikleri incelenerek, sensor olus-
turma durumu analiz edildi. DTP molekiilii ile CH4 analiti I¢in geometrik
ozellikleri ve etkilesim enerjileri, uyarilma enerjileri ve dalgaboylari, Ho-
mo-Lumo enerjileri ve bant aralik entjileri, CH4 ve DTP molekiillerinin
ve birbiriyle olan konfigiirasyonlarinin, molekiiler elektrostatik potansiyel
(MEP) analizi yorumlar1 ve goriintiileri hesaplandi. DTP molekiiliiniin,
CH4 molekiiliinii algilama kabiliyeti teorik anlamda test edilmis oldu. Ya-
pilan bu ¢aligmanin bilimsel ¢aligmalara yol gostermesi dilegiyle.
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1. Introduction

Maximum Power Point Tracking (MPPT) is an essential algorithm
integrated into charge controllers, ensuring the maximization of energy
extraction from photovoltaic (PV) modules under diverse environmental
conditions. The electrical energy generated by solar panels varies depend-
ing on the irradiation intensity, environmental temperature, and panel char-
acteristics. MPPT algorithms aim to enhance energy generation capaci-
ty by continuously tracking the maximum power point of the solar panel
under these variable conditions. Traditional methods offer simplicity and
cost-effectiveness but face challenges such as instability and energy losses
under variable environmental conditions. In recent years, artificial intel-
ligence-based methods (e.g., Artificial Neural Networks, Support Vector
Machines, Deep Learning) and hybrid approaches (e.g., Fuzzy Logic +
Artificial Neural Networks, Genetic Algorithms + Particle Swarm Optimi-
zation) have been developed to achieve higher efficiency and adaptability,
enabling significant advancements in the field of MPPT. In this context,
the development of MPPT algorithms is crucial for enabling PV systems to
provide more efficient and sustainable energy solutions.

The study published by Islam et al. (2018) provides an in-depth analy-
sis of MPPT algorithms employed in solar energy systems. Various MPPT
methods are evaluated based on their performance under diverse environ-
mental conditions, including shading scenarios and system dynamics. The
paper explores not only traditional algorithms like Incremental Conduc-
tance (INC) and Perturbation and Observation (P&O) but also modern
and hybrid approaches, including Artificial Neural Networks (ANN) and
Fuzzy Logic Controllers (FLC). Performance evaluation is conducted us-
ing criteria such as speed, accuracy, cost, and implementation simplicity.
The study aims to guide researchers and engineers in selecting the most
suitable MPPT algorithm to meet their specific requirements. MPPT meth-
ods, developed to enhance energy efficiency in photovoltaic (PV) systems,
have been extensively examined in the literature. Among traditional meth-
ods, the most widely used algorithms are Perturb and Observe (P&O) and
Incremental Conductance (INC). These approaches aim to identify the
maximum power point by continuously monitoring the system’s operating
conditions. However, it is well-documented that these algorithms suffer
from performance degradation and oscillation issues under variable weath-
er conditions. To overcome these limitations, artificial intelligence-based
MPPT methods have been introduced in recent years. For instance, Lii et
al. (2021) designed a Particle Swarm Optimization (PSO)-based MPPT
algorithm and compared its performance with the P&O and INC algo-
rithms. The results demonstrated that the PSO-based algorithm achieves
the maximum power point more rapidly and with fewer oscillations un-
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der variable irradiance conditions. Biilbiil (2011) addressed the design and
implementation of a setup to test various MPPT algorithms for optimiz-
ing energy extraction from solar panels. The designed system employed
a boost DC-DC converter to charge the battery of an electric vehicle us-
ing 130W solar panels. Three different algorithms—Perturb and Observe
(P&0O), Three-Point Weight Comparison, and Hill Climbing—were com-
pared in a microcontroller-based setup, with their performances evaluat-
ed through simulations and experiments. The results indicated that while
the “P&0O” and “Hill Climbing” algorithms provided fast responses, they
exhibited continuous oscillations. In contrast, the “Three-Point Weight
Comparison” algorithm demonstrated more stable operation. Ardig¢ (2015)
explored the use of an Adaptive Neuro-Fuzzy Inference System (ANFIS)
method for MPPT in solar panels. The study analyzed the performance of
mathematically modeled photovoltaic panels under varying irradiance and
temperature conditions. By combining the learning capability of artificial
neural networks with the decision-making efficiency of fuzzy logic, the
ANFIS structure effectively identified the maximum power point using a
boost DC-DC converter. Simulation results demonstrated that the ANFIS
method outperformed other MPPT algorithms, delivering more accurate
and stable outcomes. Kog¢ (2012) examined the performance of a DC-DC
boost converter designed, simulated, developed, and tested for tracking the
MPPT of a PV panel. The study utilized the Perturb and Observe method
to evaluate the performance of a SW PV panel under varying irradiance
levels, ensuring a constant output voltage of 27V on the load side. During
simulations and experiments, factors influencing the efficiency of the de-
signed converter were analyzed, and results were obtained using digital
methodologies. Akdemir (2023) aimed to enhance energy efficiency in
solar panels by comparing different MPPT methods. The study utilized
PVSOL software to analyze methods such as Perturb and Observe (P&O),
Fuzzy Logic (FL), and Artificial Neural Networks (ANN). Almohana
(2024) aimed to develop a Hybrid Kalman Filter (KF) and Grey Wolf Opti-
mization (GWO)-based Maximum Power Point Tracking (MPPT) method
for optimizing energy harvesting in photovoltaic (PV) systems. The study
emphasized the proposed hybrid method’s ability to provide rapid and ac-
curate MPPT under partial shading conditions (PSC) and its capacity to
adapt effectively to rapid changes in irradiance and temperature. Tiiliicii
(2024) aimed to design and evaluate a genetic algorithm-based control sys-
tem for MPPT in PV systems using boost converters. The study compared
traditional methods (e.g., Perturb and Observe, Incremental Conductance)
with genetic algorithm-based MPPT approaches under varying irradiance
and temperature conditions. Simulation results demonstrated that the ge-
netic algorithm exhibited superior efficiency and stability. This method is
proposed as an effective solution to enhance the energy generation capacity
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of PV systems and minimize power losses.

Harrison et al. (2024) proposed a new framework to enhance MPPT
algorithms by narrowing the search space, enabling faster and more ac-
curate determination of the MPP voltage. By use of an artificial neural
network (ANN) combined with an empirical equation, the introduced
method enables an accurate voltage estimation by eliminating the need
for irradiance sensors, thus achieving 96.64% efficiency under dynamic
environmental conditions (Harrison et al., 2024). Tao et al. (2024) applied
Harris Hawk Optimization (HHO) algorithm for maximum power point
tracking (MPPT) for use in grid-connected PV power generation systems.
Owing to its high adaptability and global optimization capability, the HHO
algorithm exhibits superior efficiency and stability compared to traditional
methods (Tao et al., 2024). Astaomar and Erkal (2024) investigated the
improvement of the conventional Perturb and Observe (P&O) algorithm
by integration with the Harris Hawks Optimization (HHO) technique. The
introduced hybrid P&O-HHO algorithm exhibits significant performance
enhancements, offering faster convergence time and higher tracking effi-
ciency compared to traditional methods (Astaomar and Erkal, 2024).

Recent progress in MPPT algorithms includes notable advancements
in methodologies designed to optimize the efficiency of photovoltaic sys-
tems under varying environmental conditions. The literature reveals a vari-
ety of approaches, ranging from conventional algorithms such as P&O and
INC to advanced artificial intelligence-driven and hybrid models. The em-
phasis has increasingly shifted toward achieving greater precision, adapt-
ability, and resilience.

This research builds upon existing studies to investigate, compare, and
evaluate these techniques, offering valuable insights to foster the devel-
opment of more efficient and dependable energy harvesting solutions for
PV systems. The primary purpose of this study is to examine and compare
a range of MPPT algorithms to improve the energy harvesting efficiency
of PV systems. By utilizing simulation platforms such as MATLAB, the
research aims to evaluate the performance of both conventional and ad-
vanced methodologies across diverse environmental conditions. By sys-
tematically identifying the strengths and limitations of these approaches,
this study seeks to establish a comprehensive framework for selecting op-
timal MPPT strategies, thereby contributing to the advancement of more
efficient and sustainable energy systems.

The goal of this study is to improve the energy efficiency in photo-
voltaic systems by incorporating Incremental Conductance, Fuzzy Logic,
Artificial Neural Networks and Harris Hawks Optimization algorithms to
enhance the MPPT performance under varying environmental conditions.
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In the study, it is aimed to compare the traditional and modern approaches,
and to underline the advantages of hybrid algorithms.

2. MPPT Algorithms

The Incremental Conductance algorithm determines the maximum
power point by comparing the instantaneous conductance (I/V) of the pan-
el with the Incremental Conductance (AI/AV).

Fuzzy Logic has the capability to make quick and intuitive decisions
under complex and uncertain conditions. It can readily adapt to variations
in solar irradiance, temperature, and other environmental conditions. It
can be implemented as a preliminary decision-making mechanism in the
MPPT process to enable rapid adjustments.

Artificial Neural Networks: ANNs are equipped with learning ca-
pabilities and can determine optimal points using more complex relation-
ships. They can further improve the preliminary predictions found by Fuzzy
Logic with greater precision. By using historical data, ANNs improve the
system performance in response to changing environmental conditions.

2.1. IC+ HHO

Power-Voltage curves are utilized in MPPT systems to illustrate the
power output of a solar panel at various voltage levels. Figure 1 is utilized
to comprehend how much power the panel can generate under different
temperature and irradiance conditions and how the generated power varies
with voltage.

In general, the P-V curve starts with low power near zero voltage,
increases with increasing voltage and then drops as a certain point known
as the MPP is exceeded. On the curve, the MPP indicates the point where
the panel reaches a maximum power output level, thus indicating a balance
with optimum output between voltage and current under the panel’s corre-
sponding condition.



60 * Tuba OZDEMIR OGE, Mecit OGE, Firdevs Banu OZDEMIR

P-V Curve at Midday Conditions with IC and HHO Points
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Figure 1. PV curve of the solar panel under midday conditions

Figure 1 shows the peak point of the panel’s P-V curve, representing
the (True MPP). While the HHO point is located very close to the True
MPP, the IC point deviates towards a higher voltage, resulting in a lower
power level.

The performance of P&O and Incremental Conductance MPPT al-
gorithms was compared by Umashankar et al. (2011) under varying at-
mospheric conditions and to evaluate the efficiency of different DC-DC
converters in maximizing the power output of photovoltaic systems. Their
results showed that the IC method outperforms P&O, especially under rap-
idly changing atmospheric conditions, while the Cuk converter achieves
the highest efficiency due to its reduced switching losses (Umashankar et
al. 2011).

Harris Hawks Optimization: HHO is a metaheuristic optimization
algorithm with the capability to quickly identify global optimum points.
HHO swiftly explains the Maximum Power Point (MPP) due to its rap-
id search capability. It accurately determines the global maximum among
local maxima in scenarios such as partial shading. Additionally, HHO
quickly adapts to varying temperature and irradiance conditions. The HHO
algorithm provides a superior solution in MPPT systems compared to tra-
ditional methods (e.g., P&O, INC) due to its high efficiency, fast tracking
performance, and ability to avoid local optima. Consequently, it ensures
maximum energy extraction from photovoltaic systems.
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Solar Irradiance Profile with Day Segments
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Figure 2. Solar irradiance profile over a six-hour period, divided into three
distinct day segments (morning, noon, and evening).

Figure 2 illustrates the variation of solar irradiance throughout the day,
by dividing the day into three daily time periods as morning, noon, and
evening. The red dashed lines signify the transitions between these seg-
ments of the day. This illustration thus shows the irradiance profile, char-
acterized by lower irradiance levels in the morning, a peak of irradiance at
noon, and a drop back to moderate levels in the evening.

2.2. Fuzzy Logic + ANN+ HHO

Integrating Fuzzy Logic and Artificial Neural Networks (ANN) for
the MPPT process combines Fuzzy Logic’s ability to handle uncertainty
with ANN’s learning capabilities to enhance decision-making. Fuzzy Log-
ic evaluates changes in power (AP) and voltage (AV), while ANN refines
these inputs to predict and adjust the optimal voltage (Vpred) for maxi-
mum power output.
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P-V Curve at Midday Conditions with Fuzzy+ANN and HHO Points
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Figure 3. PV curve of the solar panel under midday conditions, showing the
true MPP, Fuzzy+ANN point and HHO point.

Figure 3 examines the panel’s P-V curve under midday conditions and
the operating points selected by two different MPPT methods: Fuzzy+ANN
and HHO. While the HHO point is positioned closer to the peak (True
MPP), the Fuzzy+ANN point is located around the MPP with only a slight
deviation.

The P-V curve of solar panels demonstrates the Maximum Power
Point (MPP), particularly for midday conditions when the panels are ex-
posed to maximum solar irradiance. At this point, the power output of the
panel reaches its peak, determined as the product of voltage and current
values. Briefly, midday conditions can be deemed ideal for observing and
analyzing the highest point on the P-V curve.

(Ort, 2016) aimed to develop a solar tracking system for PV systems
and improve energy efficiency using MPPT control methods. A PID con-
troller was employed in the solar tracking system, and its energy efficiency
was compared with that of the fixed-angle panels. Additionally, four differ-
ent MPPT methods were modeled, simulated in MATLAB/Simulink, and
their performances were evaluated (Ort, 2016).

Nezam (2024) aimed to combine the Hybrid Modified Grey Wolf Op-
timization and Modified Incremental Conductance methods to enhance
energy efficiency and track the MPP accurately under partial shading con-
ditions and different climate conditions. The hybrid algorithm proposed in
the study has been compared with other algorithms under Partial Shading
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Conditions and Standard Test Conditions, achieving high efficiency and
low oscillation. Simulations have demonstrated the superior performance
of the proposed algorithm by analyzing system efficiency, settling time,
and steady-state oscillation rates (Nezam, 2024).

Solar Irradiance Profile with Day Segments
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Figure 4. The solar irradiance profile over a six-hour period is divided into
three distinct time segments—morning, noon, and evening—highlighted by red
dashed lines.

The solar irradiance levels throughout the day are sectioned into three
segments as morning, noon, and evening—which are indicated red dashed
lines. Such segmentation of the day enables a more precise observation of
how irradiance levels change across each time (Figure 4).
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ison of Daily Energy Production by MPPT
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Figure 5. Energy production comparison of MPPT algorithms

Figure 5 illustrates the energy generation capability of two different
MPPT algorithms. The algorithms are represented by distinct colors on
the bar, and the energy generation values are labelled on the bars. Figure
5 compares the daily energy outputs of the MPPT algorithms. The IC+H-
HO combination achieves an energy output of approximately 68.35 Wh,
whereas the Fuzzy Logict ANN+HHO method significantly outperforms
it with a generation of 79.23 Wh, highlighting its superior efficiency in
tracking the maximum power point.

These results signify the superior performance of the Fuzzy Log-
ictANN+HHO method for enhancing daily energy generation. This indi-
cates that the operating points for the advanced algorithm combination are
closer to the MPP, thus achieving a more efficient energy output.

In Figure 1, the operating point for the IC algorithm is located farther
from the true Maximum Power Point (True MPP), whereas the HHO point
is significantly closer to the MPP. Similarly, in Figure 3, the Fuzzy+ANN
algorithm is located closer to the MPP compared to the IC algorithm,
while the HHO point is located very close to the MPP. This shows that
the Fuzzy+ANN approach captures the MPP more effectively than the IC
method. It can be thus stated that the combination of Fuzzy+ANN and
HHO provides more enhanced panel efficiency and power output. In Fig-
ures 2 and 4, the morning, noon, and evening sections of the day are point-
ed out by red dashed lines, providing a clear understanding of variations in
irradiance throughout the day in three primary time sections.
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3. Conclusion

This study evaluates the MPPT algorithms developed to enhance en-
ergy efficiency in photovoltaic systems. The limitations of conventional
methods, particularly under variable environmental conditions, have been
tackled by developing enhanced artificial intelligence-based and hybrid
approaches. In this regard, combinations such as IC+HHO and Fuzzy Log-
ictANN+HHO proved to have superior performance for improving system
efficiency and stability. The simulation results demonstrate that these algo-
rithms achieve the maximum power point with greater speed and precision
compared to conventional methods. The outcomes of this study provide a
foundation for enhancing the efficiency and sustainability of photovolta-
ic systems. Through a systematic evaluation of conventional and hybrid
MPPT techniques, this research aims to provide comprehensive guidance
to support future innovations in optimization of solar energy systems.



66 * Tuba OZDEMIR OGE, Mecit OGE, Firdevs Banu OZDEMIR

4. References

Ardig, O. (2015). Giines panellerinde adaptif ag tabanli bulanik mantik ¢ikarim
yontemi ile maksimum gii¢ noktasi takibi (Yiksek Lisans Tezi). Afyon Ko-
catepe Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii, Elektrik-Elektronik Miihen-
disligi Anabilim Dali, Afyonkarahisar.

Akdemir, A. (2023). Giines panellerinde kullanilan maksimum gii¢ takip yontem-
lerinin karsilagtirilarak analiz edilmesi (Yiiksek Lisans Tezi). Kocaeli Uni-
versitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii, Enerji Sistemleri Mithendisligi Anabilim
Dali, Kocaeli.

Almohana, W. R. M. (2024). Hybrid Kalman Filter Based MPPT Design for
Photovoltaic System in Energy Harvesting Optimization (Master’s thesis).
Y1ldiz Technical University, Graduate School of Science and Engineering,
Control and Automation Engineering Department, Istanbul.

Astaomar, S., & Erkal, B. (2024). Performance of the rapid convergence time for
the perturb and observe MPPT algorithm by using Harris Hawks optimiza-
tion in photovoltaic systems. Politeknik Dergisi, 27(6), 2377-2387. https://
doi.org/10.2339/politeknik.1488197.

Biilbiil, A. B. (2011). Giines panelleri icin bir maksimum gii¢ noktast izleme al-
goritmalari sitnama diizeneginin tasarimi ve gerceklestirilmesi (Yiksek Li-
sans Tezi). Gazi Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii, Ankara.

Harrison, A., Feudjio, C., Mbobda, C. R. F., & Alombah, N. H. (2024). A new
framework for improving MPPT algorithms through search space redu-
ction. Results in Engineering, 22, 101998. https://doi.org/10.1016/].ri-
neng.2024.101998.

Islam, H., Mekhilef, S., Mohamed Shah, N. B., Soon, T. K., Seyedmahmousian,
M., Horan, B., & Stojcevski, A. (2018). Performance evaluation of maxi-
mum power point tracking approaches and photovoltaic systems. Energies,
11(2), 365.

Koc, M. (2012). Design, simulation, build and test of a DC-DC boost conver-
ter and control for maximum power point tracking of a photovoltaic pa-
nel (Master’s thesis). The University of Nottingham, Department of Elect-
rical and Electronic Engineering, Nottingham.



Fizik Alaninda Arastirmalar ve Degerlendirmeler - 67

Liy, M., Tiirk, F., & Metin, N. A. (2021). Fotovoltaik sistemlerde maksimum gii¢
noktast takibi icin Degistir ve Gozle, Artan Iletkenlik ve Parcactk Siirii
Optimizasyon algoritmalarinin karsilagtirilmasi. Uluslararast Miithendislik
Aragtirma ve Geligtirme Dergisi (UMAGD), 13(3), 202-214.

Nezam, A. M. (2024). Hybrid modified grey wolf optimization-based modified
incremental conductance MPPT for photovoltaic systems [Master’s thesis,
Ankara Yildirim Beyazit University].

Ort, M. 1. (2016). FV sistemlerde giinesi takip eden sistem tasarumi ve MPPT kont-
rolii ile enerjinin yiike maksimum olarak aktariimas: [Yiksek lisans tezi,
Istanbul Teknik Universitesi].

Tao, X., Xin, J., Zhang, S., Xu, Z., Ye, Z., Wang, K., Chen, B., & Zhou, N. (2024).
A novel Harris-Hawk-Optimization-based maximum-power-point-tracking
control strategy for a grid-connected PV power-generation system. Ener-
gies, 17(1), 76. https://doi.org/10.3390/en17010076.

Tiliicii, M. E. (2024). Fotovoltaik sistemlerde yiikseltici tiirii doniistiiriicii tabanl
MPPT sisteminin evrimsel algoritma kontrolii (Yiksek Lisans Tezi). Yildiz
Teknik Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii, Elektrik Miihendisligi Anabi-
lim Dal1, Elektrik Makinalar1 ve Gii¢ Elektronigi Programu, Istanbul.

Umashankar, S., Srikanth, P., Vijay Kumar, D., & Kothari, D. P. (2011). Compa-
rative study of maximum power point tracking algorithms with DC-DC
converters for solar PV system. International Journal of Electrical and
Computer Engineering, 3(1), 11-20.



