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GİRİŞ

Dünya nüfusunun artmasıyla birlikte küresel enerji talebi de artmakta 
ayrıca gelişmekte olan ülkelerin ekonomik büyümesi sonucu bugünkü se-
viyesinin en az iki katı olması beklenmektedir ((Feldt, 2013). Bu nedenle, 
üretim maliyetini düşürmek ve fotovoltaik dönüşüm için yeni malzemeler 
ve çeşitlerin araştırılması gereklidir. Boyaya duyarlılaştırılmış güneş pille-
ri(BDGP’ler), düşük maliyeti ve düşük ışıkta verimleri nedeniyleyenilene-
bilirenerji kaynağı olarak yoğun bir şekilde araştırılmaktadır. BDGP’leri 
diğer güneş pillerine göre daha üstün özelliklere sahiptir. İmalat maliye-
tinin düşük olması, esnek yapıları, renk çeşitliliği, yarı saydam hale geti-
rilmiş ve dağınık ışık koşullarında bile performansgösterme kabiliyetine 
sahiptir(Gong, J., & Sumathy, 2012) (Calogero, 2010).

BDGP’lerinde kullanılacak olan bir boyanın etkili bir boya olabilmesi 
için bazı temel özellikleri taşıması gerekir vardır(Hagfeldt, Boschloo, & 
Sun et. al., 2010) (Mikroyannidis, 2011). 

Bu çalışmada floresan kemosensör özelliğine sahip ana iskeleti 7-ko-
numunda elektron verici NEt2 substitüyentlerini içeren kumarin ve 3-ko-
numunda tiyofenden oluşan bileşikler tasarlanmış ve bu bileşiklerin DFT 
yöntemiyle fotofiziksel özelliklerindekideğişimler incelenmiştir.

Kumarin bileşiği, elektron sağlayıcı benzen halkası ile elektron çeken 
pironhalkasının birleşmesi ile meydana gelmiştir (Şekil 1.1). Kumarinbi-
leşiğindeki dipol-dipol ve rezonans etkileşimi sayesinde floresans emisyo-
nugözlendiği görülmüştür(Christie & Lui, 2000) 

Şekil 1.1:Kumarin yapısı

Kumarinin 3 veya 4 konumuna elektron çekici grupların (heterohal-
kalı aromatik veyaCN, CF3 vb.) bağlanmasıyla elde edilen türevlerinde, 
molekül içi yük transferi (MYT)arttığından, floresans davranış eğiliminin 
arttığı görülmüştür. 

Yine kumarinbileşiğinin 7- konumuna sırasıyla elektron verici (-OH, 
-OCH3, -NH2, -NEt2 vb.) gruplar bağlandığında, elektron verme kapasite-
lerine bağlı olarakbatokromik bölgeye kaymaktadır(Sun, 2010) .

Mutlu GÜNGÖR, Murat YILDIZ
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Tiyofen, kükürt içeren 5 üyeli heteroaromatik bileşiklerin önemli bir 
sınıfını oluşturur.Victor Meyer tarafından 1882 yılında keşfedilmesinden 
bu yana, farmakoloji,elektronik cihazlarda ve iletken polimerlerde kullanı-
mı yaygınlaşmıştır (Roux, 2007). 

Tiyofende kükürt atomu sp2 hibritleşmiştir ve sahip olduğu ortaklan-
mamış birelektron çiftini π sistemine vererek aromatik altı elektronlu yapı-
ya ulaşılır (Solomons, 2002).

Son yıllarda birçok tiyofen türevi, kemoteropik ajan, iltihap giderici 
ilaç, Alzheimerhastalığının tedavisinde, damar sertliğini önleyici ilaç, an-
ti-bakteriyel ilaç, dişanestezisi gibi alanlarda çoğunlukla kullanılmaktadır-
lar(Shi, 2015).

Tiyofen halkası aynı zamanda, DSSC sistemlerindeki termal kararlı-
lığı ve yüksekfotofiziksel özelliğinden dolayı π köprüsü (donör – π köp-
rüsü –akseptör: donördanakseptöre yük aktarımının sağlayan grup) olarak 
kullanımı artmıştır (Amine, 2013). 

Diğertaraftan,tiyofen halkası, kumarin bileşiği ile reseptör bölgeyi 
bağlayacak πköprüsü olarak tasarlanmıştır.Tez kapsamında floresans ke-
mosensör bileşiklerinin yapısında, üstünfotofiziksel özelliklerinden dolayı 
kumarin türevleri tasarlanmıştır.

Boya temelli güneş pilleri, iletken bir cam üzerine tutturulmuş bir yarı 
iletkenin (genellikle TiO2) boya ile emdirilmesiyle elde edilen ve çalışma 
elektrodu olarak da adlandırılan film ile karşıt elektrot olarak kullanılan 
platin kaplı iletken camdan oluşmaktadır (Şekil 1.2).

Şekil 1.2:Boya duyarlı güneş pilinin yapısı.
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Boya esaslı güneş pili ilk olarak O’Regan ve Grätzel  tarafından ya-
pılmıştır(Oregan & Gratzel, 1991). Nano gözenekli TiO2’in kullanıldığı bir 
çalışmayla, boya esaslı güneş pilleri % 7-11 verimle pratikte uygulanabilir 
hale getirilmiştir. Organik boyalar son yıllarda sentezlenmelerinin kolay 
olması, düşük maliyet ve yapısal modifikasyonlara olanak vermeleri gibi 
özelliklerinden dolayı çok ilgi görmektedirler. Boya esaslı güneş pillerinde 
başta rutenyum polipridil kompleksleri olmak üzere, metalo-ftalosiyanin-
ler, metalo-porfirinler, kumarin (Kandavelu, 2009), (Wang, 2007) ve hemi-
siyanin türevi boyalar  (Chen, 2005), indolin boyaları (Kuang, 2008),(Li, 
2009), karbazol boyaları (Yang, 2010), triarilamin boyaları (Unger, 2010), 
skuarin boyaları (Yum, 2007), perilen mono, di-imidler  ve polimerik bo-
yalar kullanılmakta ve makul verimler elde edilmektedir. Uygun yapısal 
ve fotofiziksel özelliklerinden dolayı rutenyum (II) bipiridil kompleksleri 
bu pillerde kullanılabilen en verimli malzemelerdir. Ancak rutenyumun az 
bulunması ve dolayısıyla pahalı olması yeni tür boyalara olan ihtiyacı art-
tırmaktadır (Cu, Zn gibi pahalı olmayan metaller içeren).

MATERYAL ve METOT

Bu tez de B1-B2-B3 olarak adlandırdığımız kumarin ve tiyofen sı-
nıfından türetilmiş, BDGP’lerinde boyar madde olarak kullanılabilecek 
moleküllerin Gaussian 09 ve Gaussview 5,0 görüntüleme programları ile 
Yoğunluk Fonksiyon Teorisi (DFT) metodu 6-31 G(d) temel seti kulla-
nılarak yapıldı(Gaussian, Inc., Wallingford CT, 2016). Geometrik opti-
mizasyon enerjinin atomik koordinatlara göre birinci türevinin alınması 
işleminin sonucunda ortaya çıkmaktadır. Molekülün görünür bölge spektu-
rumu (UV-Visible) elektronik geçişler (time-dependent) TD-DFT B3LYP 
metodu ve 6-31 G(d) temel setinde gaz fazında hesaplama yapıldı. Bu he-
saplamalar yardımıyla molekülün en yüksek dolu moleküler orbital (hig-
hest occupied molecular orbital, HOMO) enerjisi, en düşük boş moleküler 
orbital (lowest unoccupied molecular orbital, LUMO) enerjisi, elektronik 
geçiş enerjileri hesaplandı.  hazırlanabilir. Moleküller görsel hale getirdik-
ten sonra bağ mesafelerini, bağ açılarını, etkileşim uzaklıklarını belirleyip 
giriş parametreleri üzerinde değişiklikler yapılabilir. GaussView, Gaus-
sian’ın hesaplama modülü ile entegre değildir, daha ziyade Gaussian’ın 
kullanımına yardımcı, sonuçların yorumlanması ve görüntülenmesi için 
tasarlanmış bir grafik ara yüzü işlemcisidir. Teorik verilerin hesaplama 
yöntemlerini ayarlamayı kolaylaştırır ve hesaplamalarının sonuçlarını in-
celemenizi sağlar.

Geometrik Optimizasyon

Boya molekülü optimizasyonu ve yüzeylerin oluşturulmasından sonra 
yüzeye tutunma geometrisini inceledik. Öncelikle boya molekülü değişik 
pozisyonlarda yüzeylere yaklaştırılmıştır.
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Bu amaçla boya molekülünü yüzeye bir çok değişik geometride yer-
leştirdik Molekülün yüzeye bağlanabilmesi için her iki yüzeyde de düşük 
koordinasyonlu atomların bulunduğu noktalar olası bağlanma noktaları 
olarak seçildi.

Molekülün yüzeye tutunmasını sağlamak amacıyla COOH grubunda-
ki (özellikle H atomunun) atomlarının pozisyonları değiştirilerek hesaplar 
başlatılmıştır. Ayrıca literatürde H atomunun ayrıldığı modlar belirtildiğin-
den molekul H+ ve boyaCOO- şekilde ayrılarak yüzeyde uygun yerlere yer-
leştirilmiştir. Moleküllere ait farklı konfigürasyonlardaki enerji değerleri 
kontrol edilerek en kararlı yapı elde edildi. Geometrik parametreler bağ 
uzunlukları (Å) ve bağ açıları (º) teorik olarak elde edildi. Optimizasyon 
işlemi yapılan her molekül için DFT yoğunluk fonksiyon teorisi ve B3LYP 
(Becke-Lee-Yang-Parr) metodu ve 6-31 G(d) temel seti kullanılarak elde 
edildi.Çeşitli başlangıç geometrilerinde hazırlanan TiO2-boya sistemi şekil 
4-1 ile gösterilen geometride bağlandığı görülmüştür. Bu bağlanma litera-
türdeki bağlanma biçimlerine benzer şekilde gerçekleşmiştir (Gomez ve 
diğerleri, 2014; Ojamae ve diğerleri, 2005).

Şekil 4.1:Çift-dişli H-ayrık mod.

B1-B2-B3 boyalarının TiO2 ile bağlanma geometrileri şekil 4.2 de ki 
gibidir,

Şekil 4.2: B1-B2-B3 boyalarının TiO2 ile bağlanma geometrileri.
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Tutunma enerjileri, bağ uzunlukları ve açıları çizelge 4.1, 4.2 ve 
4.3’teki gibidir.

Çizelge 4.1:Boya molekülleri ve tutunma enerjileri.
Molekül Enerji 

(a.u)
Molekül Enerji (a.u) Molekül Enerji 

(a.u)
B1-TiO2 -3235,50 B2-TiO2 -3585,35 B3-TiO2 -3699,64

B1 -1461,92 B2 -1809,80 B3 -1923,84
TiO2 -1000,90 TiO2 -1000,90 TiO2 -1000,90
ETE -772,68 ETE -774,65 ETE -774,90

Çizelge 4.2:Boya molekülleri ve TiO2 bağ uzunlukları ( Å).
B1-TiO2 B2-TiO2 B3-TiO2

O1-Ti1 1,983 O1-Ti1 1,984 O1-Ti1 1,991
O2-Ti2 1,984 O2-Ti2 1,985 O2-Ti2 1,994

Çizelge 4.3:Boya molekülleri ve TiO2arasındaki karboksil grubunun açısı. (0)
B1-TiO2 B2-TiO2 B3-TiO2

124,38 124,40 124,68

Tutunma enerjilerine baktığımız zaman üç molekül için bulunan so-
nuçların birbirine çok yakın olduğu görülmüştür. Bağ uzunlukları incelen-
diğinde B3 boyası için sonuçların beklendiğinden fazla olduğu görülmüş 
bunun hesaplama hatası olduğu kanaati oluşmuştur. Bağ açılarında da so-
nuçlar birbirine çok yakın değer hesaplanmıştır.

4.2 UV-Vis Spektrum Analizleri ve Elektronik Özelliklerinin He-
saplaması

Moleküllerin teorik olarak UV-Vis spektrumları analizi ve diğer elekt-
ronik özelliklerin hesaplanması zamana bağlı yoğunluk fonksiyonel teori 
(Time-Dependent Density Functional Theory, TD-DFT) (Petersilka ve 
diğerleri, 1996) metodu B3LYP/6-31G(d) temel seti kullanılarak gerçek-
leştirildi. 

Çalışmalarını yaptığımız moleküllerin teorik hesaplaması boyutları-
nın orta büyüklükte olması sebebiyle TD-DFT  metodu kullanılarak gaz 
fazında yapılmıştır. Elektronik  absorbsiyon spekturum analizinde absorb-
siyon dalga boyları λ (nm), uyarılma enerjileri E (eV) ve uyarılma orbital-
leri (MOs) hesaplandı.
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UV-Vis spektrum değeri uyarılmış elektronun yüksek enerji seviyesi-
ne çıkarken absorbladığı enerjiyle çıktığı bir üst enerji seviyesinden tek-
rar eski haline dönerken yaymış olduğu ışımanın verdiği değerdir. Kısaca 
elektronların en yüksek enerji seviyesinden en düşük enerji seviyesine ge-
çişteki eksitasyon değerini vermektedir. Çizelge 4.4’de boya molekülleri 
ile TiO2  için uyarılma enerjileri ve dalgaboyu değerleri verilmiştir.

Çizelge 4.4:Boya molekülleri ile TiO2 içinuyarılma enerjileri ve dalgaboyu.
Species Energy Wavelength(nm) MOs

B1 2,95 ev 444 87-88
B1-TiO2 1,43 ev 3465 113-114

B2 2,88 ev 508 118-119
B2-TiO2 1,43 ev 1972 146-147

B3 2,82 ev 477 127-128
B3-TiO2 1,08 ev 2535 155-156

Yalın haldeki B1 molekülünde 444 nm dalga boyunda 1 pik gözlen-
miştir. B1-TiO2 molekülünde 3465 nm bir pik elde edilmiştir. Yalın haldeki 
B2 molekülünde 472 nm ve 508 nm  dalga boyunda 2 pik gözlenmiştir. 
B2-TiO2 molekülünde 1250 nm ve 1372 nm iki pik elde edilmiştir. Yalın 
haldeki B3 molekülünde 405 nm ve 477 nm dalga boyunda iki pik gözlen-
miştir. B3-TiO2 molekülünde 2532 nm bir pik elde edilmiştir. 

Bu dalga boylarındaki artış değerleri tasarladığımız boya molekülleri-
nin BDGP olarak çalışabileceği sonucunu çıkarmaktadır

Şekil 4.3 ve 4.4’te boya molekülleri ile boya-TiO2  için UV-VIS de-
ğerleri verilmiştir.

Şekil 4.3: B1-B2-B3  moleküllerinin Uv-Vıs Değerleri.
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Şekil 4.4:B1- TiO2, B2-TiO2, B3-TiO2 moleküllerinin Uv-Vıs değerleri.

4.3 Moleküler Orbital Analizi

Sınır molekül orbitalleri ve uyarma enerjisi sırasıyla B3LYP / 6-31G 
(d) ve TD-B3LYP/ 6-31G(d) düzeyinde hesaplanmaktadır. Çalışmamızda 
TD-B3LYP’nin ilk uyarma enerjileri kullanıldı. Komplekslerin uyarma 
enerjileri, bant aralıklarından (HOMO ve LUMO enerjilerinin farkı) elde 
edilmiştir. Moleküler orbital enerjisi boya molekülü ile TiO2’nin etkileşi-
minden dolayı değişmiştir. HOMO-LUMO enerjisindeki bu değişim tıpkı 
yük analizindeki değişim gibi boya molekülünün iletkenliği hakkında bil-
giler verir. HOMO-LUMO arasındaki band boşluğu(Eg) azaldıkça iletken-
lik artmaktadır. Band boşluğunun düşürülmesi elektronun boya molekülü 
üzerindeki delokalizasyonunun artışına bağlıdır, bu da iletkenlikte artışa 
neden olur.  Kuantum kimyasal hesaplaması yapılan boya-TiO2 arasındaki 
etkileşim moleküler orbital etkileşimlerinin değişmesi nedeniyle gerçek-
leşir. 

Boya molekülü ile boya-TiO2 ‘nin HOMO-LUMO görüntüleri çizelge 
4.5’te verilmiştir.

Çizelge 4.5: Boya molekülü ile boya-TiO2 ‘nin HOMO-LUMO band aralıkları.
Molekül HOMO (eV) LUMO (eV) BAND GAP 

(eV)
B1 -5,94 -2,99 2,95

B1-TiO2 -4,84 -3,41 1,43
B2 -5,26 -2,38 2,88

B2-TiO2 -4,59 -3,16 1,43
B3 -5,91 -3,09 2,82

B3-TiO2 -4,75 -3,67 1,08
TiO2 -6,76 -4,46 2,30

Yalın haldeki boya moleküllerin band boşlukları TiO2 ile bağlandıkları 
zaman düşmüşlerdir. Bu da iletkenliklerin artması anlamını çıkarmaktadır. 
Aynı zamanda boya moleküllerinin  LUMO değerleri TiO2’nin  LUMO se-
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viyesinden yüksek olması elektron transferini kolay hale getirecektir. Şekil 
4.4 ve 4.5’te , B1,B2 ve B3 boya molekülleri ile B1- TiO2, B2- TiO2, B3- 
TiO2 moleküllerinin HOMO-LUMO görüntüleri gösterilmiştir.

Şekil 4.5:B1-B2-B3-TiO2 moleküllerinin HOMO-LUMO görüntüleri.

Şekil 4.6:B1-TiO2, B2-TiO2, B3-TiO2 moleküllerinin HOMO-LUMO görüntüsü.
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Moleküler Elektrostatik Potansiyel (MEP) Analizi

Moleküler elektrostatik potansiyel (MEP), bir molekülün belirli nok-
talarındaki toplam yük dağılımı, elektrostatik etki, elektrofilik ve nükleo-
filik yerlerin belirlenmesi,elektron yoğunluğu, moleküllerin boyutu, şekli, 
molekül içi iletkenlik ve kimyasal reaktivite bölgesileriMEP haritasında 
belirlenebilir(Murray ve Sen, 1996). Şekil 4.7ve 4.8 de gösterilen ESP ile 
eşlenen toplam SCF yoğunluğundan elektron yoğunluğu, molekülün yük 
dağılımlarını göstermektedir. Burada, yüzeydeki farklı elektrostatik potan-
siyellerin değerleri farklı renklerle temsil edilir.Kırmızı en elektronegatif 
bölgeleri, mavi en pozitif bölgeleri, yeşil ise sıfır potansiyelin bölgelerini 
temsil eder. (Kırmızı < turuncu < sarı < yeşil < mavi )

Şekil 4.7:B1,B2,B3 moleküllerinin MEP haritası.

Boya molekülleri ile TiO2 ile bağ yapan boya molekülleriüzerindeki 
elektron yoğunluklarınıtahmin etmek üzere MEP, B3LYP / 6-31 G (d) op-
timize edilmiş geometride hesaplandı. MEP görüntüleme sonuçları analiz 
edildi vemoleküllerdeki negatif bölgeler ve pozitif bölgeler belirlendi. TiO2i-
le bağlanan boya moleküllerinin negatif ve pozitif bölgelerindeki değişimler 
incelendi. Bu değişimlere göre B3 molekülünün TiO2 ile bağlandığı zaman 
ki MEP değişiminin iletkenliğe daha uygun olduğu anlaşılmıştır. Bunun ne-
deni ise BDGP çalışma prensibine göre elektron aktarımı boya molekülün-
den TiO2 ‘ye göre olması gerekmektedir. Bağlanma bölgesi incelendiğinde o 
bölgedeki mavi renk oranı en iyi B3-TiO2 ile ortaya çıkmıştır. 
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Şekil 4.8: B1-TiO2, B2-TiO2, B3-TiO2 moleküllerinin MEP haritası.

SONUÇ

Bu çalışmada,B1-B2-B3 olarak adlandırdığımız boya molekülle-
rinin TiO2’ye tutunma enerjileri ve UV-VIS değerlerinin teorik olarak 
elde edilen sonuçlarının gelecekteki çalışmalara ışık tutması adına ya-
pıldı. ’’Yoğunluk Fonksiyonel Teori’’ DFT yöntemi B3LYP/6-31G(d) ve 
TD-B3LYP/6-31G(d) düzeyinde geometrik optimizasyonları ve elektronik 
özelliklerinin teorik olarak incelenmesi için hesaplamalar yapıldı. Tutun-
ma enerjileri karşılaştırıldığında sonuçların birbirine çok yakın çıkmasıyla 
beraber B3 molekülünün diğerlerine göre daha sıkı tutunduğu anlaşıldı. 
En dengeli ve kararlı konfigürasyonların tam yapısal optimizasyonundan 
sonra, geometrik özelliklerindeki değişimler incelendi. Üç molekülünde 
Lumo değerlerinin TiO2’ninLUMO değerinden yüksek çıktığı görüldü 
(B1: -2,99 ev, B2:-2,38 ev, B3:-3,09 ev, TiO2: -4,46 ev). Bunun iletkenlik 
adına olumlu olduğu anlaşıldı. B2 molekülünde enerji farkının daha fazla 
olması iletkenliğin daha fazla olduğunu ifade etmektedir. Ayrıca TiO2’ye 
boya moleküllerinin tutunması sonucu Fermi seviyesinin (Band Aralığı) 
düşmesi iletkenliği artıracağını ifade etmesi bakımından olumlu sonuçlan-
mıştır. Burada da B3 molekülündeki düşme daha fazla olarak gözlemlen-
miştir. UV-vis değerleri incelendiği zaman boya moleküllerinin TiO2’ye-
tutunduğu zaman daha büyük dalga boyunda pik gözlenmesi moleküllerin 
daha geniş bölgede soğurma yapabileceğinin bir kabiliyetini ifade etmek-
tedir. Özellikle B2 ve B3 boya moleküllerinin yakın IR aralığında soğurma 
yapması boyaların verimle çalışabileceğini ifade etmektedir. MEP analizi 
sonucu özellikle B3 molekülünün elektron aktarımında daha verimli bir 
şekilde kullanılabileceği anlaşılmaktatır.

Elde edilen değerler neticesinde boya moleküllerinin BDGP’lerinde 
kullanılabileceği, daha kesin sonuçlar için deneysel çalışmaların yapılabi-
leceği öngülmektedir.
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Giriş

Magnezyum diborür  (MgB2) 1954’te, Morton E. Jones ve Richard E. 
Marsh tarafından keşfedilen intermetalik bir bileşiktir [1]. 2001’de Japon-
ya’da Okayama Üniversitesi’ndeki bir araştırma grubu MgB2 bileşiğinin 
40 K’ ne yakın kritik sıcaklığa sahip tip II. tip süperiletken olduğunu du-
yurdu [2]. BCS teorisiyle tanımlanabilen bir süperiletkendir, aynı zamanda 
yüksek kritik sıcaklık süperiletken (HTS) ailesinin bir üyesidir.

MgB2 süperiletkeninin üstün yönlerini şu şekilde sıralayabiliriz:

(i) Basit bir stokiyometri ve oksit olmayan bir süperiletkenler içinde 
en yüksek kritik sıcaklığa sahiptir. MgB2 nin çalışma sıcaklığı 20-27 K 
civarındadır.  Bu sıcaklık geleneksel metalik süperiletkenlerinkinden daha 
yüksektir.

(ii) Süperiletken malzemeler arasında en düşük teorik yoğunluğa sa-
hiptir. 

(iii) Nispeten yüksek bir üst kritik alan Hc2 [3,4] değerine sahiptir.

(iv) Büyük bir akım taşıma kapasitesi [5,6] vardır.

(v) Yüksek manyetik alan tuzaklama [7–10] kabiliyeti vardır.

(vi) Külçe MgB2 örnekleri yüksek kaldırma kuvveti özelliğine sahiptir  
[11,12].

(vii) MgB2 süperiletkeni külçe, ince film [13,14], tel [15,16] ve şerit 
[17,18] vb. şekillerde üretilebilir.

Burcu SAVAŞKAN, Sait Barış GÜNER
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Şekil 1. Edison SpA şirketi (İtalya) tarafından üretilen farklı geometri ve boyut-
larda MgB2 süperiletkenleri.

(viii) Bakır tabanlı yüksek sıcaklık süperiletkenleri ile karşılaştırıldı-
ğında, geçiş sıcaklığı birçok uygulama için nispeten düşük olmasına rağ-
men, MgB2 bakırlara kıyasla tane sınırlarında daha az anizotropi gösterir.

(ix) MgB2,  HTS malzemelerine göre kıyasla daha basit kimyasal ya-
pıya sahiptir ve oldukça ucuzdur. Ayrıca uygulamalarda soğutma sıvısı ola-
rak sıvı hidrojen kullanılan teknolojiler geliştirilerek maliyetlerde tasarruf 
edilebilir.

MgB2 Süperiletkeninin Uygulamaları

Günümüzde, süperiletkenliğin uygulama alanları enerji, ulaşım, endüst-
ri, tıp, iletişim, çevre koruma ve diğer birçok alanı kapsamaktadır. Bunlar 
temel olarak süperiletkenin geometrisine göre üç kategoriye ayrılabilir:
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1. Josephson bağlantısına dayalı elektronikte (süperiletken bilgisa-
yarlar ve SQUID dedektörleri) ağırlıklı olarak kullanılan ince filmler.

2. Süperiletken motor ve jeneratörlerde akım iletimi, arıza akımı sı-
nırlayıcıları, senkrotronlar, parçacık çarpıştırıcıları ve füzyon reaktörleri 
gibi bilimsel cihazlar için gerekli olan yüksek manyetik alanların oluştu-
rulması, manyetik rezonans görüntüleme (MRI) ve nükleer manyetik rezo-
nans (NMR) gibi amaçlarla kullanılabilen şeritler veya kablolar.

3. Süperiletken külçeler manyetik tarama, enerji depolama ve man-
yetik kaldırma uygulamalarında kullanılabilir.

Uygulamalar için yalnızca birkaç yüksek performanslı süperiletken 
geliştirilmiştir ve bunların çoğu NbTi, Nb3Sn gibi geleneksel düşük sıcak-
lık süperiletkenleri (LTS) veya YBaCuO gibi bakır tabanlı oksit yüksek 
sıcaklık süperiletkenleridir (HTS). MgB2’de süperiletkenliğin keşfiyle, bu 
malzemenin benzersiz performansları, özellikle hafifliği, güçlü sertliği, ba-
sit ve düşük maliyetli üretimi nedeniyle endüstrinin dikkatini çekmiştir. 

Sıvı hidrojen ve süperiletken kabloların birlikte kullanımı, hem hidro-
jeni hem de elektriği aynı altyapıda dağıtmak için eşsiz bir fırsat sunmak-
tadır. 20 K civarındaki sıvı hidrojen, MgB2 süperiletkenini soğutmak için 
idealdir ve bu da hidrojen akışı için yeterli alan bırakan kompakt bir güç 
kablosuyla sonuçlanır. 

Düşük sıcaklık süperiletkenlerinin (Tc < 25 K) soğutma maliyetleri ve 
bakır tabanlı oksit süperiletkenleri’nin (üretim maliyetleri göz önüne alın-
dığında MgB2, 0 - 7 T alan altında yüksek Jc gerektiren elektrik iletim kab-
losu [19, 20],  MRI sistemleri [21] ve süperiletken motorlar ve jeneratörler 
[22] gibi uygulamalar için iyi bir alternatiftir.

Ayrıca, 2021 yılında Çin, trenin içinde bulunan bakır tabanlı oksit sü-
periletken külçeler ile manyetik bir kılavuz yolunun etkileşiminden kay-
naklanan manyetik kaldırma prensibi ile çalışan bir Maglev tren prototipi 
piyasaya sürdü. Bu tren 620 km/s maksimum hıza ulaştı [23, 24]. Ancak, 
gerekli süperiletken malzemenin maliyeti oldukça yüksektir. Bakır tabanlı 
oksit süperiletkenler ile benzer bir kaldırma kuvvetine sahip büyük boyut-
lu MgB2 külçelerinin nispeten basit üretim süreci [25] ve bu malzemenin 
manyetik kaldırma uygulamaları için muazzam potansiyelini göstermek-
tedir.

Manyetik Kaldırma Kuvveti 

Süperiletkenler külçelerin teknolojik uygulamalar için önemli özelliği 
de;  kritik sıcaklığın altında, uygulanan manyetik alanı dışarılamalarının 
(Meisneer Olayı) sonucu olarak manyetik cisimleri havada tutmasıdır (Şe-
kil 2 a, b,c). Bu eşsiz özelliğin günümüzde en çarpıcı örnekleri “Maglev” 
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olarak bilinen “Manyetik olarak havalanmış ulaşım araçları” ve “Süperi-
letken manyetik yataklar” dır. 

Şekil 2.  (a) Bir külçe süperiletken üzerinde dengeli bir şekilde havada duran ka-
lıcı mıknatıs (b) Külçe süperiletkenlerin en etkileyici gösteri deneylerinden biri, 
yaklaşık 200 kg’lık bir Sumo güreşçisinin külçe bir süperiletken üzerinde havada 

askıda kalması;  (c) Japonya’da bir Maglev treni.

Maglev sisteminde görülen sürtünme yalnızca, ray ile araç arasında-
ki fiziksel temasın olmaması nedeniyle hava sürtünmesidir. Bu nedenle 
manyetik trenler, sınırlı enerji tüketimi ve düşük gürültü seviyeleri ile çok 
yüksek hızlarda (yaklaşık 650 km/sa) seyahat amacıyla kullanılabilirler 
(Şekil 2 c). Manyetik kaldırma kuvveti süperiletkenin manyetik momenti 
ve manyetik alan gradyanı ile orantılıdır.

Fz = m (dH/dz),  m =MV,  M =A Jc r                                                            (1)

Burada m, süperiletkenin manyetik momenti; dH/dz, manyetik kaynak 
tarafından oluşturulan alanın düşey z ekseni boyunca değişim oranı; M, bi-
rim hacimdeki mıknatıslanma; V, numune hacmi; A numune geometrisine 
bağlı bir sabit; Jc, süperiletkenin kritik akım yoğunluğu ve r, uygulanan 
dış manyetik alanı dışarılamak için süperiletkende oluşan perdeleme akım 
halkasının yarıçapıdır. 

Maglev sistemlerinde daha fazla yük taşıma kapasitesi için kaldırma 
kuvvetinin büyük olması istenir. Eşitlik 1’ den anlaşılacağı gibi, büyük kal-
dırma kuvveti için malzemenin kritik akım yoğunluğu (Jc) ve malzemede 
indüklenen perdelemem akım yarıçapının (r) büyük olması gerekir. 
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Şekil 3. Kaldırma kuvvetinin temel şematik diyagramları: (a) diyamanyetik tepki 
(b) akı tuzaklama.

Şekil 3’te manyetik kaldırma kuvvetinin temel diyagramları gösteril-
miştir. Mıknatıs süperiletken örneğe yaklaşırken, belli bir mesafeden sonra 
süperiletken örnek manyetik alanı dışlamaya başlar ve örnekte perdeleme 
akımı ortaya çıkar. Bunun sonucunda, süperiletken örnek mıknatısa itici 
bir kuvvet uygular ve mıknatıs süperiletken örneğin hemen üzerinde boş-
lukta dengede kalır (itici kuvvet). Bu olayın tersi olarak, eğer süperiletken 
örnek yeteri kadar manyetik alan tuzaklarsa, mıknatıs süperiletken örneğin 
hemen altında da dengede kalabilir (çekici kuvvet). Ayrıca, süperiletken 
örneğin mıknatısa karsı direnç göstermesi olayı, mıknatısın ayna görüntü-
sü olarak da yorumlanabilir. Çünkü iki mıknatısın aynı kutupları birbirle-
rine doğru yaklaştırılırsa, birbirlerini iterler. Şekil 3 (b) mıknatıs süperilet-
ken örneğe en yakın olacak şekilde yaklaştırıldıktan sonra uzaklaştırılırsa, 
çivileme merkezlerinde manyetik alanın tuzaklanmasından dolayı, süperi-
letken örnek mıknatısa çekici bir kuvvet uygular. Bu olay, iki zıt kutuplu 
mıknatısın birbirlerine doğru yaklaştırılmaları halinde birbirlerini çekme-
lerine benzetilir. Günümüzde yapılan araştırmalar sonucunda, manyetik 
kaldırma kuvveti özelliklerindeki iyileşmeler, araçların elektromanyetik 
parametrelerinin saptanmasında kullanılan ölçüm sistemlerindeki gelişme-
ler, Maglevlerin teknolojik uygulanabilirliğini arttırmış olsa da, teknolojik 
anlamda henüz istenilen düzeye gelinememiştir.

MAGLEV Nasıl Çalışır?

Trendeki süperiletken mıknatıslar yüksek hızda Levitation (kaldırma) 
ve Guidance (kılavuzlama) bobinlerinden geçerken, kaldırma ve kılavuzla-
ma bobinlerinden elektrik akımı geçer ve bu sayede treni 10 cm kadar yukarı 
kaldıracak ve bu yükseklikte kalmasını sağlayacak bir manyetik kuvvet oluş-
turur (Şekil 4). Bu bobinlerin her ikisi de kılavuz yolunun her iki tarafındaki 
yan duvarlara monte edilmiştir, ancak farklı işlevleri vardır. Tahrik Bobinleri 
trene itme kuvveti verirken, Kaldırma ve Kılavuzlama bobinleri treni havaya 
kaldırmaya ve onu merkeze yönlendirmeye hizmet eder.
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Süperiletken mıknatıslar Maglev aracına takıldığında araç kaldırma ve 
kılavuzlama bobinlerinden yüksek hızda geçerken, elektrik akımı bunların 
içinden akar ve onları elektromıknatıslara dönüştürür. Bu elektromıknatıs-
lar treni yukarı doğru itmek ve kaldırmak için manyetik kuvvet üretirler. 
Tren, kılavuz hattında merkezin dışına çıktığında, trenden daha uzak olan 
kılavuz yolu tarafı çekici bir kuvvet özelliği gösterirken, trene daha yakın 
olan diğer taraf itici kuvvet özelliği gösterir. Bu mekanizma, Maglev araç-
larını her zaman kılavuzlama yolunun merkezine geri getirir. Maglev treni, 
kılavuz yolunun merkezinde hareket eder. Eğer tren bir tarafa yaklaşırsa, 
süperiletken mıknatıslar ile Levitasyon ve Yönlendirme Bobinleri arasında 
etkili olan manyetik kuvvet, treni her zaman kılavuz hattında ortalanmış 
halde tutar. Manyetik kuvvet, Süperiletken Maglev’ in kılavuz yolu duvar-
larına çarpmasını önler ve kararlı çalışmaya katkıda bulunur.

 
Şekil 4. Trendeki süperiletken mıknatıslar dönüşümlü olarak N ve S kutupları-
na ayarlanır. Elektrik akımı, kılavuzlama yolu üzerindeki “tahrik bobinlerini” 
besler ve bu bobinlerin N ve S kutupları, treni ileri doğru itmek için elektriksel 
olarak değiştirilir. Elektrik akımının frekansı, N ve S kutupları arasında geçiş 

hızını kontrol etmek için ayarlanır ve böylece trenin hızı ayarlanabilir.

Manyetik Kaldırma Kuvveti Ölçümleri

Düşük sıcaklıklardaki manyetik kuvvet ölçümleri, TÜBİTAK tara-
fından desteklenen 110T622 nolu proje ile tasarlanan, 2013/13638 patent 
numaralı “Düşük Sıcaklık Cryostat Sistemi” kullanılarak Recep Tayyip 
Erdoğan Üniversitesi Katıhal Araştırma Laboratuarı’nda gerçekleştirildi. 
Manyetik Kaldırma Kuvvet ölçümü için, içten dişli örnek tutucuya yer-
leştirilen örnek özel yapıştırıcıyla yapıştırılıp, sonrasında Cryostat içinde 
bulunan yuvasına takılmıştır (Şekil 5a). Alan sağlayıcı olarak kullanılan 
mıknatıs ve süperiletken örnek arasındaki mesafe “Alansız soğutma” ZFC 
ve “Alanlı Soğutma” FC rejimine göre belli mesafe sisteme bağlı PC kont-
rolünde hassas olarak ayarlanmıştır. Cryostat kapatılarak, önce bu sisteme 
bağlı Rotary pompa ile ön vakum sağlandıktan sonra (10-2 torr), turbo mo-
leküler pompayla kaba vakum sağlanmıştır (10-5-10-6 torr). Yine ZFC veya 
FC durumuna göre mesafe ayarı yapılmışken, kapalı devre su soğutma sis-
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temi açılarak kompresör devreye sokulmuştur. Soğuma işlemi sırasında so-
ğutma durumuna göre veriler sisteme bağlı ekipmanlar ve PC aracılığıyla 
ayarlanmış ve buna göre ölçümler alınmıştır (Şekil 5b). 

Şekil 5. (a) Manyetik Kaldırma Kuvveti Ölçüm Sistemi fotoğrafı, (b) Manyetik 
kaldırma kuvveti deney geometrisi ve süperiletken ile sürekli mıknatısın (perma-

nent magnet, PM) birbirine göre konumları.

Şekil 6. Uygulanan bir manyetik alanın etkisi altındaki bir süper iletkenin şema-
tik gösterimi.
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MgB2 süperiletkeninin hemen altında, hem eksensel hem de radyal 
yönde hareket edebilen NdFeB silindirik mıknatıs (19 mm çapında ve 10 
mm yüksekliğinde) manyetik alan üretme kaynağı olarak kullanıldı (Şekil 
6). Düşey kuvvet (FZ), mıknatısın üst yüzey merkezi ve örneğin alt yüzey 
merkezi arasındaki düşey mesafeye bağlı olarak bilgisayar kontrolünde 
kesintisiz ölçüldü. MgB2 örnekleri, mıknatısın 50 mm üstündeyken (man-
yetik alanının ihmal edilebildiği mesafe) düşey ZFC ölçümleri için oda sı-
caklığından aşağı soğutuldu. Sonra mıknatıs ile örnek arasındaki minimum 
uzaklık 1,5 mm olana kadar yükseltildi ve ilk pozisyonuna indirildi. İlk 
ölçüm 35 K’ de alınarak süperiletkenin kaldırma gücü test edildi. Bunun 
nedeni, Cryostat sisteminin zorlanacağı ve bozulabileceği kuvvetlerin ön-
ceden fark edilmesidir. FC ölçümleri ise, örnekler ve mıknatıs arasındaki 
mesafe 1,5 mm iken soğutma yapılarak, aradaki mesafenin 50 mm artışı ve 
tekrar 1,5 mm’ ye düşüşü sırasında alınmıştır (Şekil 7).

Şekil 7. Yukarıdaki şematik gösterim, ZFC ve FC koşulları için manyetik kaldır-
ma ölçümü sırasında numune-PM hareketini ve sabit mıknatıs ile süper iletken 

numune arasındaki mesafe ilişkisini göstermektedir.

II. Süperiletkenlerde Alansız Soğutma (Zero-Field-Cooling)

II. tip süperiletkenlerde karışık halde alan geçişi olmaktadır. Eğer sü-
periletken alan olmadan soğutulursa, karışık halde alan geçişi baskılan-
mış olacaktır. Çünkü çivileme merkezleri görevi yapan kesimler donmuş 
olacak ve akı kısmi olarak süperiletkene işleyecektir. Bu durumda I. tip 
süperiletkene benzer şekilde, baskın bir itme gözlemlenirken, kısmi olarak 
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çekme gözükecektir. Şekil 8’de görüldüğü gibi karışık halde hem çekici 
kuvveti oluşturan aynı yönlü alan olacak hem de zıt yönlü itici kuvveti 
oluşturan diamanyetik yüzey akımları olacaktır. 

Şekil 8.  II. Tip süperiletken külçe ile kalıcı mıknatıs arasında oluşan itici ve 
çekici manyetik kuvvetler.

II. Tip Süperiletkenlerde Alanlı Soğutma (Field-Cooling)

Alan geçişi sırasında, süperiletken soğutulduğunda çekici kuvvetin 
baskın olduğu aynı yönlü akım tuzaklanmış olacaktır. Süperiletken per-
deleyici akımlar, daha az baskın şekilde oluşacaktır. Manyetik akıların çi-
vilenmesi de kuvvet için önemli olacaktır. Mıknatıs süperiletkene yaklaş-
tırıldığında çivileme alanın bu bölgede tuzaklanmasını sağlamış olacaktır 
(Şekil 6). 

Geleneksel Katı-hal Sinterleme Yöntemiyle Üretilen Külçe MgB2 
örneklerinde Kaldırma Kuvveti

1.5 g lık silindirik (R =18 mm) külçe MgB2 örnekleri geleneksel ka-
tı-hal tepkime (in-situ) yöntemiyle üretildi. Bu yöntemde elemental Mg 
tozu (Alfa Aesar, -325 mesh) ve amorf nano-B (Pavezyum, %99.8 saflıkta) 
tozu uygun stokiyometrik oranlarda (Mg:B = 1:2) birbirine eklenip agat 
havanda, hava ortamında bir saat boyunca homojen karışım elde etmek 
için karıştırıldı.  Magnezyumun yüksek buharlaşma özelliği de dikkate alı-
narak toplam miktar üzerinden %10 daha fazla magnezyum eklendi ve top-
lam toz kütlesi 1,65 gr’a yükseldi. Toz karışım 18 mm çapında silindirik 
kalıpta 10 ton basınç altında preslendi.  
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Tablo 2. Başlangıç kompozisyonu hazırlamasında kullanılan tozlar
Tozun Adı Sembolü Saflık Derecesi (%) Molekül Ağırlığı (a.u.)

Magnezyum Mg % 99.8 24,305
Bor B % 99.8 10,811

Preslenerek pellet haline getirilen örnekler tantalyum (Ta) folyoya sa-
rıldı ve ısıl işlem için paslanmaz krom (Cr) tüp içerisine yerleştirildi. Yirmi 
dakika boyunca tüpün ve bağlantı borularının vakumu (10-2 bar) alındı. 
Isıl işlemde kullanılan tüp fırın (Şekil 9) içine yerleştirildi ve argon (Ar) 
atmosferinde faklı sinterleme sıcaklıklarında 3 saat süresince ısıl işleme 
tabi tutuldu. 

Şekil 9. (a) Sinterleme işleminde kullanılan silindirik fırın, (b) Isıl işlem grafiği.

Farklı sıcaklıklarda sinterlenen külçe MgB2 örneklerinin T=25 K sı-
caklığında, sıfır alan altında soğutma (ZFC) rejiminde, manyetik kaldırma 
kuvvetinin dikey harekete göre değişim grafiği Şekil 10’da görülmekte-
dir.  Şekilde ki (1) ve (2) işaretleri sırasıyla, örneğe ve örnekten uzağa 
doğru mıknatısın hareketini gösterir. Mıknatıs süperiletkene doğru hareket 
ettiğinde, süperiletkenin hissettiği manyetik alan artar ve dolayısıyla man-
yetik kaldırma kuvvetini de arttıracaktır. Maksimum kaldırma kuvvetleri 
(mıknatıs ve örnek arasındaki mesafe 1,5 mm olduğunda alındı) grafiğin 
içerisinde büyütülerek tekrar çizildi. Şekil 10’da, 25 K sıcaklığında tüm 
örneklerde önemli dikey kaldırma kuvveti değeri gözlendi ve en yüksek 
kaldırma kuvveti 775 °C’de sinterlenen MgB2 örneğinde elde edildi.
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Şekil 10. 700, 750, 775, 800 ve 850 °C sıcaklıklarda sinterlenen MgB2 örnekleri-
nin ZFC rejiminde 25 K sıcaklıkta ölçülmüş kalıcı mıknatıs ve örnekler arasında 

dikey mesafeye karşı dikey kaldırma kuvveti grafiği.

Şekil 11’ de, farklı sıcaklıklarda sinterlenen MgB2 örneklerinin alanlı 
soğutma (FC) rejiminde mıknatıs ve örnekler arasında dikey mesafeye kar-
şı dikey kaldırma kuvveti grafiği görülmektedir. 25 K sıcaklıkta en yüksek 
çekici kuvvet (negatif değer) ZFC ölçümünde olduğu gibi, 775 °C de sin-
terlenen MgB2 örneğinde elde edildi. 775 °C sinterlenen örnekte elde edi-
len yüksek çekici ve itici manyetik kuvvet değerleri, bu sıcaklıkta sinterle-
nen örnekte süperiletken taneler arasındaki teması arttırdığını göstermiştir.
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Şekil 11. 700, 750, 775, 800 ve 850 °C sıcaklıklarda sinterlenen MgB2 örnekle-
rinin FC rejiminde 25 K sıcaklıkta ölçülmüş kalıcı mıknatıs ve örnekler arasında 

dikey mesafeye karşı dikey kaldırma kuvveti grafiği.

Yatay manyetik kuvvet, Maglev araçlarında kılavuzlayıcı kuvvettir ve 
kaldırma araçlarında yatay dengelemeyi etkiler. Maglev sistemlerinin tek-
nolojik uygulamaları için manyetik kaldırma kuvvetinin yanında,  kılavuz-
lama kuvvetininde arttırılması gerekmektedir. Şekil 12, FC rejimi altında 
farklı sıcaklıklarda sinterlenen külçe MgB2 örneklerinin yatay mesafeye 
(x) karşı kılavuzlayıcı kuvvet (Fx) değerlerini göstermektedir.  25 K ölçüm 
sıcaklığında, en büyük kılavuzlama kuvveti 775 ve 800 °C de sinterlenen 
MgB2 külçe örneklerinde elde edildi.  



34  . Burcu SAVAŞKAN, Sait Barış GÜNER

-7 -6 -5 -4 -3 -2 -1 0 1 2 3 4 5 6 7
-8

-6

-4

-2

0

2

4

6

8

 700 οC
 750 οC
 775 οC
 800 οC
 850 οC

FC 
T=25 K

 

 

La
te

ra
l F

or
ce

, F
x 

(N
)

Lateral Distance, x (mm)

Şekil 12. 700, 750, 775, 800 ve 850 °C sıcaklıklarda sinterlenen MgB2 örnekleri-
nin 25 K sıcaklıkta ölçülmüş kalıcı mıknatıs ve örnekler arasında yanal mesafeye 

(x) karşı kılvuzlayıcı kuvvet (Fx) grafikleri.

SONUÇ

Günümüzde süperiletken malzemeler enerji, ulaşım, endüstri, tıp, 
iletişim ve çevre koruma gibi pekçok farklı alanda kullanılmaktadır. Dü-
şük sıcaklık süperiletkenlerinin (Nb- tabanlı)  soğutma maliyeti, yüksek 
sıcaklık (Cu-tabanlı) süperiletkenlerinin üretim maliyeti gözönüne alın-
dığında, MgB2 süperiletkeni,  0-7 T manyetik alan altında yüksek Jc ge-
rektiren elektrik iletim kabloları, MRI sistemleri, süperiletken motorlar, 
jeneratörler ve manyetik taşıyıcı sistemler gibi birçok uygulama için iyi bir 
alternatiftir. Çin’de 2021 yılında, 620 km/saat maksimum hıza ulaşabilen 
Cu-tabanlı yüksek sıcaklık süperiletken malzemenin kullanıldığı süperilet-
ken Maglev tren prototipi piyasaya sürüldü. Ancak Cu-tabanlı süperiletken 
malzemenin maliyeti oldukça yüksektir. Bu nedenle en iyi Cu-tabanlı sü-
periletken malzemeler ile benzer manyetik kaldırma kuvveti performansı-
na sahip, büyük boyutlu ve farklı geotmetrilerde üretime uygun MgB2’nin 
basit ve hızlı üretim süreci bu malzemenin manyetik taşıyıcı sistemlerde 
mükemmel potansiyelini göstermektedir.
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GİRİŞ

Yalıtkan materyal olarak bilinen polimerler, 1977 yılında Shirakawa, 
MacDiarmid ve Heeger’in Ziegler Natta katalizörü kullanarak, metal gö-
rünümlü ve tam anlamıyla iletken olmayan gümüşümsüpoliasetilen (PA) 
filmlerinin, klor, brom, iyot buharıyla tepkimesiyle mekanik özelliklerinde 
olumlu değişim gözlendiği ve ilk durumdan 109 kat daha fazla iletken hal 
aldıkları anlaşılmıştır.(Ito, Shirakawa ve ark. 1996). Bu gelişmelerle ilet-
ken polimer terimi ortaya çıkmış ve sensörler gibi yeni kullanım alanları 
oluşmuştur.

Küçük moleküllü yapılar olan momomerlerin, birbirlerine eklenme-
siyle oluşan uzun zincirli yapılar, polimer olarak adlandırılır. Polimerlerin 
metallere nazaran avantajlı ve dezavantajlı olduğu durumlar bulunmakta-
dır.Polimerler, metallere nazaran hafif, ucuz ve kolay şekil alabilmektedir-
ler. Ancak iletken olmamaları dezavantaj olarak görülmektedir. Bu nedenle 
iletken madde üretmek için iki materyalin bir araya getirilmesiyle çalışma 
başlatılmıştır.Shirakawa, Macdiarmid ve Heeger çalışmalarında, iletken 
polimer kavramını keşfetmişlerdir.

1979’da Diaz’ınpirolü elektrokimyasal yöntemle yükseltgeyerek po-
lipirolü üretmesi,iletken polimer üretilmesinde önemli bir adım olarak 
görülmektedir.Polipirol anot üzerinde üretilebilmiş ve güçlü bir film ola-
rak yüzeyden çıkarıldığında iletkenliği 100 S/cm’ye ulaşabilmiştir. (Diaz 
1979).

Şekil 1 - 1Bazı iletkenpolimerler

İletken polimerler tekrar üretilmeleri, hazırlık sürecinin kolay olma-
sı ve sahip oldukları elektrokimyasal özellikleri sebebiyle sensöreldesin-
de tercih edilmektedirler.bilimdemeydana gelen yeniliklerde de teorik 
anlamda veri eldesi için tercih sebebi olmaktadırlar.Sensörler, tarımdan 
gıdaya, çevreden askeri alan gibi birçok yerde kullanılabilir. Dithie-
no(3,2-b:2‟,3‟-d)pyrrole (DTP),p-konjuge organik materyallerin sentezi 
ve uygulamalarında, üretim ve maliyet açısından daha ekonomik ve seri 
olması, uygun ağırlıkta olması, esnek malzeme üretiminde kullanışlı ol-
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ması gibi avantajları, yapılan bilimsel araştırmalarda kullanılabiliyor ol-
ması, akademik araştırmalarda ilgi odağı olmuştur.DTP bazlı p-konjuge 
organik materyaller, organik ışık yayan diyotlarda (Evenson, Mumm ve 
ark. 2011), organik ince film transistörlerde (Balaji, Phua ve ark. 2010), 
alan etki transistörlerde (Liu, Wang ve ark. 2012), (Tiwari, Kim ve ark. 
2012) ve fotovoltaik hücreler ve (Kim, Lim ve ark. 2011), (Lu, Chen ve 
ark. 2010) fotolüminesans,elektrolüminesans ince filmlerde (Mo, Radke 
ve ark. 2010) kullanılmışlardır.

Atmosferde solunan hava içerisinde , mevcut durumda varlıklarının 
milyonda bir seviyesindeki (ppm) oranı bile sağlık açısından olumsuz 
sonuçlar doğuracak, toksik etkiye sahip gaz molekülleri var. Sıvılaştırıl-
mış petrol gazı (LPG), sıvılaştırılmış doğal gaz (LNG), karbon monoksit 
(CO), sülfür dioksit (SO2), azot dioksit (NO2), sülfür trioksit (SO3), metan 
(CH4), etan, propan ve sigara dumanı vb. uçucu toksik bileşiklerin varlı-
ğı, üretilecek gaz sensörlerinin, erken uyarı ve algılaması gereken zehirli 
bileşiklerdir.(Persaud ve Pelosi, 1992; Hatfield ve ark., 1994; De Souza ve 
ark., 1999; Adhikari ve Majumdar, 2004).Gaz detektörü olarak da bilinen 
gaz sensörü, farklı gaz türlerini tespit eden bir elektronik cihazdır. Genel-
likle zehirli ve patlayıcı gazların tespit edilmesi ve ölçülmesi süreçlerinde 
kullanılır. Aynı zamanda gaz sızıntısının ve sızıntı miktarının önemli ol-
duğu alanlarda da yaygın olarak kullanılır.Budedektörler hassas oldukları 
gazı algıladıklarında alarm verirler. Gaz kaçaklarının tespit edilmesi için 
kullanılan dedektörler kaçak tehlikeli olmadan tespit edilmesini sağlar.

Atmosferde bulunan ve oranı değişmeyenler; %78 ile azot ilk sırada, 
%21 ile oksijen ikinci sırada bulunmaktadır. Geriye kalan %1’lik kısımda 
ise asal yani serbest halde dolaşan gazlar (helyum, hidrojen, kripton, ar-
gon, neon, ksenon) dırYanıcı gazlara, metan(CH4), karbonmonoksit (CO) 
ve hidrojen örnek verilebilirken, boğucu gazlara  karbondioksit , nitrojen 
ve metan(CH4) örnek verilebilir. Zehirli gazlar ise karbonmonoksit (CO), 
azotun(N) tüm oksitleri, hidrojensülfür , kükürtdioksit vb. gazlardan oluş-
maktadır.

Temiz hava olarak tanımlanan havanın insan faaliyetleri ve bazı doğal 
süreçlerle niteliğinin değişmesi olayına hava kirliliği denmektedir. Kirle-
tici maddeler belli bir sınır değerin üzerinde bulunuyorlarsa kirli hava söz 
konusudur. Pek çok bilim adamı temiz havayı bileşimi aşağıda verilmiş 
gazların bir karışımı olarak tanımlamaktadır: 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 kükürt dioksit. Şayet temiz hava bu ise buna karışan her hangi 
birleşen “ kirletici / pollutant” olarak tanımlanabilir. Yakın zamanda, poli-
anilin (PANI), politiyofen (PT), polipirol (PPy) ve bunların türevleri gibi 
cazip elektriksel, kimyasal ve fiziksel özelliklerinden dolayı polimerlerin 
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iletimi üzerinde yoğunlaşılmıştır. İletken polimerler basitçe sentezlenebi-
lirler ve pratik uygulamalar için ucuz mikro elektronik sensörler olarak 
bilinir.Polimer, küçük moleküllerin birbirine kovalent bağ ile bağlanarak 
oluşturdukları zincir halkalarına benzetebileceğimiz büyük moleküllerdir. 
Polimerler ilk kullanım alanlarına bakıldığında elektriksel yalıtkanlığı iyi 
olan maddeler olarak bilinirler. Esnekliği, kolay işlenebilir olması, estetik 
görüntüsü, hafif olması diğer üstün özelliklerindendir.Teorik modelleme 
ile bilgisayar üzerinde moleküllerin özelliklerinin ve davranışlarının he-
saplanması   vesimüle edilebilmesi temeline dayanan bilgisayar hesapla-
malı teorik modelleme sayesinde moleküllerin geometrik yapıları, geçiş 
halleri ve enerjileri, kimyasal reaktiviteler, UV, IR, NMR spektrumları, 
fizikokimyasal özellikleri tespit edilebilir.Gaz detektörü olarak da bilinen 
gaz sensörü, farklı gaz türlerini tespit eden bir elektronik cihazdır. Genel-
likle zehirli ve patlayıcı gazların tespit edilmesi ve ölçülmesi süreçlerin-
de kullanılır. Aynı zamanda gaz sızıntısının ve sızıntı miktarının önemli 
olduğu alanlarda da yaygın olarak kullanılır. Genel bir açıklama yapmak 
gerekirse; gaz dedektörü, gaz kaçaklarını hemen algılayan ve tehlikelere 
karşın güvenlik oluşturan cihazdır. Herhangi bir şekilde yanıcı gazlarda 
meydana gelen kaçağı algılayarak patlamalara ve yangınlara engel olmak 
için yardımcı olur.Benzen, toluen ve diğer bazı uçucu organik bileşikler 
(VOC’ler) gibi birçok önemli organik analitler, oda sıcaklığında ve ılım-
lı koşullar altında reaktif değildir. Bu nedenle onları iletken polimerlerle 
kimyasal reaksiyona girerek tespit etmek zordur. Bununla birlikte, polimer 
matrislerinin emilmesi veya şişmesi vb. dahil olmak üzere algılayıcı poli-
merlerle zayıf fiziksel etkileşimlere sahip olabilirler. Bu etkileşimler, ilet-
ken polimerlerin oksidasyonseviyelerini değiştirmez, ancak aynı zamanda 
algılama malzemelerinin özelliklerini de etkileyebilir ve bu gazları tespit 
edilebilir hale getirebilir (Hua&Gaoquan, 2007).

Metan, kimyasal formülü CH4 (Karbon ve 4 Hidrojen atomu) olan bi-
leşiktir. Normal sıcaklık ve basınçlarda gaz halinde bulunan metan, koku-
suzdur.Isınma durumunda yangın, yaralanma riskini artırır. Metan zehirli 
değildir, fakat yüksek konsantrasyonda basit bir boğucu gaz olarak davra-
nır.Aksi belirtilmediği sürece madde verileri, Standart sıcaklık ve basınç 
koşullarında belirtilir (25 °C [77 °F], 100 kPa). Doğal metan hem zemin 
altında hem de deniz tabanı altında bulunabilir.İçten yanmalı motorlar ve 
gaz türbinleri, elektrik ve termal enerji üretmek için kömür kökenli meta-
nı kullanabilmektedir. Bunun yanı sıra havalandırma havasında bulunan 
metan, yanma havası olarak kullanılabilmektedir.Doğalgaz yer kabuğunun 
içindeki fosil kaynaklı bir çeşit yanıcı gaz karışımıdır. Bir petrol türevi-
dir. Yakıt olarak önem sıralamasında ham petrolden sonra ikinci sırayı alır. 
Doğalgazın büyük bölümü (%70-90’ı), Metan gazı (CH4) adı verilen hid-
rokarbon bileşiğinden oluşur.Eğer hoş olmayan, çürük yumurtaya benzer 
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bir kokuyu alabiliyorsanız metan seviyesi patlamaya sebep olacak kadar 
yüksek olabilir.Normal sıcaklık ve basınçlarda gaz halinde bulunan metan, 
kokusuzdur. Doğal gazınbir bileşenidir ve önemli bir yakıttır.Oksijeninvar-
lığında bir mol metanın yanmasıyla bir mol karbondioksitve iki mol suve 
55.5 MJ/kg ısı açığa çıkar: Doğal metan hem zemin altında hem de deniz 
tabanı altında bulunabilir.Havadan daha hafif bir gaz olan (özgül ağırlığı 
0,554) ve suda oldukça az miktarda çözünen metan havada kolaylıkla ya-
narak karbon dioksit ve su buharı verir.Sıvılaştırılmış doğalgaz veya ulus-
lar arası kabul edilmiş adı ile kısaca LNG esas komponenti Metan olan 
doğalgazın aşırı soğutularak -162 C’de sıvı haline geçirilmiş şeklidir. -162 
C’de doğalgaz yoğunlaşarak sıvı haline geçtiğinde (LNG) gaz halindeki 
hacimden yaklaşık 600 defa daha az hacim kaplar.

Grizu kaynaklı patlama riskinin önlenmesi için madenin havalandırıl-
ması ve gaz yoğunluğu seviyesinin kontrolü büyük önem taşıyor.Bartın’da 
(Amasra) maden ocağında grizu patlaması: 41 can kaybı Bartın’ın Amas-
ra ilçesinde Türkiye Taşkömürü Kurumu’nda meydana gelen patlamanın 
ilk belirlemelere göre grizu nedeniyle yaşandığı açıklandı.Grizu patlama-
sı, madenlerde kaza sonucu en fazla ölümün sebebi. Risk, özellikle yaşlı 
kömür damarlarında çok yüksek.Özellikle CH4’ün etkisi ömrünün artma-
sıyla artırılır,ve ozon, stratosferik su buharı ve CO2’nin atmosferik bol-
luğuatmosferik kimyasal süreçlerin sonucudur. Emisyon senaryolarındaki 
belirsizliklere rağmen,Sonuçlarımız atmosferik kimyadaki geri bildirimle-
rin daha iyi anlaşılmasını sağlıyorbu iklim ısınmasını artıracaktır.( Isaksen 
ve ark, 2011) Metan emisyonlarının tahminiDepolama sahaları genellikle 
atık üretimi ve metan yakalama yöntemlerinin verimliliği gibi girdi pa-
rametrelerini kullanan model tahminlerine dayanır ve bu nedenle yüksek 
belirsizlikle ilişkilendirilir. Büyüklüğü ve dinamikleri hakkında daha iyi 
bir anlayış elde etmekDepolama alanlarındaki metan emisyonlarının ölçü-
mü için uygun ölçüm yöntemleriEmisyonları tanımlamak ve ölçmek için 
gereklidir.( Mønster ve ark, 2014) Metanın okyanusa salınması da önemli-
dir, çünkü metanın su kolonunda oksidasyonu okyanus asitliğini arttırır ve 
çözünmüş oksijen seviyelerini düşürür, bunun sonucundadenizbiyoçeşitli-
liğini etkilenir.(Westbrook ve ark,2009)

Metan içeren çöp gazı, organik atıkların anaerobik olarak parçalan-
masıyla üretilir. Metan güçlü bir sera gazıdırve çöplükler, atmosferik me-
tanın başlıca antropojenik kaynaklarından biridir. Depolama alanındaki 
metan, topraktaki metanotrofik mikroorganizmalar veya atmosferden örtü 
tabakasına yayılan oksijeni kullanan atık malzemeler tarafından oksitle-
nebilir.Çeşitli çevresel faktörler tarafından yönetilen metan oksidasyon 
sürecinden mühendislik sistemlerinde yararlanılabilir.Metan emisyonunun 
azaltılması için geliştirildi. Metan oksidasyonunu açıklayan matematiksel 
modeller tahmin etmek için kullanılabilirçöplüklerden metan emisyonları. 
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Mikrobiyal metan oksidasyon süreçlerini kullanan metan azaltma tekno-
lojilerinin ticari olarak uygulanabilir hale gelmesi ve yaygın olarak uygu-
lanması için ek araştırma ve teknoloji geliştirmeye ihtiyaç vardır. Özel-
likle çöp depolama alanlarının birincil öneme sahip olduğu tespit edildi. 
CH4 üretiminin kaynağı. Dünya çapında CH4 emisyonu Atık sektöründen 
kaynaklanan küresel antropojenik CH4 emisyonunun yaklaşık %18’i dir.  
(Scheutz ve ark, 2009)

Birçok gelişmiş ülke sera gazını azaltma stratejileri arasında çöp alan-
larındaki metan geri kazanımını hedeflemiştir, çünkü metan en önemli gaz-
dır.karbondioksitten sonra ikinci en önemli sera gazıdır. Gerçek metan üre-
tim oranlarına ilişkin önemli sorular halen devam etmektedir.Saha ayarları 
ve geri kazanılan, yayılan, metanotrofik bakteriler tarafından oksitlenen, 
yanal olarak taşınan metan kütlesi veyadepolama sahası hacminde geçici 
olarak depolanır. (Spokas ve ark, 2005)

KURAMSAL TEMELLER

Moleküler Modelleme

Moleküler modelleme, moleküllerin davranışını modellemek veya 
taklit etmek için kullanılan teorik ve bilgisayarlı tüm yöntemleri kapsar. 
Bu yöntemler, küçük kimya sistemlerinden büyük biyolojik moleküllere 
ve malzeme gruplarına kadar değişen moleküler sistemleri incelemek için 
bilgisayarlı kimya, ilaç tasarımı, bilgisayarlı biyoloji ve malzeme bilimi 
alanlarında kullanılmaktadır. En basit hesaplamalar elle yapılabilir, an-
cak kaçınılmaz olarak makul büyüklükteki herhangi bir sistemin molekü-
ler modellemesini bilgisayarların yapması gerekir. Moleküler modelleme 
yöntemlerinin ortak özelliği, moleküler sistemlerin atom düzeyinde tanım-
lanmasıdır. Bu, atomları en küçük bireysel birim olarak muamele edilme-
sini (moleküler mekanik yaklaşımı) içerebilir veya protonları ve nötronları 
kuarkları,  gluonlarıyla beraber ve elektronları da fotonlarıyla beraber (ku-
antum kimyası yaklaşımı) açıkça modellemeyi içerebilir.

Moleküler modelleme yöntemleri artık inorganik, biyolojik ve poli-
merik sistemlerin yapısını, dinamiklerini, yüzey özelliklerini ve termo-
dinamiğini araştırmak için rutin olarak kullanılmaktadır. Moleküler mo-
delleme kullanılarak araştırılan biyolojik aktivite türleri arasında protein 
katlanması, enzim katalizi, protein stabilitesi, biyomoleküler fonksiyonla 
ilişkili konformasyonel değişiklikler ve protein, DNA ve membrankomp-
lekslerinin moleküler tanınması yer alır.Madde içerisindeki elektron sis-
temi artık bir kuantum sistemi olarak çözülmelidir. Hohenberg ve Kohn 
(1964) tarafından ilk adımı atılan yoğunluk fonksiyoneli teorisi (DFT) de 
temel durumdaki herhangi bir elektronik sistem için çok-elektron dalga 
fonksiyonunu kullanmak yerine başlangıç noktası olarak elektron yoğun-
luğunu kullanır.
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Moleküler Mekanik Yöntemler

Bu yöntemde klasik fizik yasaları ( newton kanunları) kullanılarak, 
çekirdeklerin klasik parçacıklar gibi hareket ettiği varsayılır ve molekül-
lerin yapısal özellikleri hakkında bilgi edinebilir. Çekirdeğin hareketi için;

Fn=mn.an=-∇xnV(x1,x2, … ,xn)

Fn; n çekirdeğine uygulanan kuvveti, mn; çekirdeğin kütlesi ve an: 
ivmeyi göstermektedir. Mevcut  çekirdeklerin koordinatlarının bir fonk-
siyonu olan V toplam potansiyel enerjidir. Bu enerjinin gradientinin bulun-
masıyla, çekirdek üzerindeki kuvvetler hesaplanmış olur. Yapılan hesapla-
marda bu enerjinin bütün atomlar için hesaplanması zordur. Daha gelişmiş 
sistemlerde atom sayılarının da artmasıyla, enerji hesabı oldukça zorlaşır. 
Bundan dolayı, bu yöntemde hesap yapılırken elektronlar doğrudan göz 
önüne alınmaz dolayısıyla, elektronik yapı hakkında detaylı bilgi edine-
meyiz.

Moleküler Mekanik Uygulama Alanları

Moleküler mekaniğin ana kullanımı moleküler dinamik alanındadır. 
Moleküler dinamik, her bir parçacığa etkiyen kuvvetleri hesaplamak için 
kuvvet alanını ve parçacıkların dinamiklerini modellemek ve yörüngeleri 
tahmin etmek için uygun bir entegratörü kullanır. Yeterli örnekleme göz 
önüne alındığında ve ergodik hipoteze tabi olarak moleküler dinamik yö-
rüngeler, bir sistemin termodinamik parametreleri veya reaksiyon hızları 
ve mekanizmaları gibi kinetik özelliklerini tahmin etmek için kullanılabi-
lir.

Kuantum Mekanik HesaplamaYöntemleri

Kuantum Mekaniği: Bir molekülün Schrödinger denkleminin çözü-
münü gerektiren elektronik yapısının bir kuantum mekaniksel modelidir. 
Kuantum mekaniği, moleküllerin dipol momentleri ve spektroskopi gibi 
elektronik özelliklerini tahmin etmede kullanılabilmektedir. Bir molekülün 
elektronik yapısının kuantum mekaniksel bir modelini yapmak için Sch-
rödinger denklemi çözülmelidir.Schrödinger denklemi, küçük sistemlerde 
tam çözüme ulaşırken, büyük ve karmaşık sistemlerde, tam anlamıyla bir 
çözüm henüz mümkün değil. Çok elektronlu yapılarda çözüme ulaşılabil-
mek için, uygun matematiksel yöntemlerle çözüm aranır.Elektronik yapı 
yöntemleri dediğimiz, Yarı deneysel ve ab-initioyöntemleri yanısıra, yo-
ğunluk fonksiyonel teorisi yöntemleri (Densityfunctionaltheory-DFT) de 
ilave edilmektedir. Karmaşık sistemler için elde edilen hibrit yöntemler 
(ab-initio ve DFT yöntemlerinin birleştirilmesiyle oluşan) dikkat çekmek-
tedir. (Frisch, 2009; Hratchian ve ark., 2009).
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MATERYAL VE METOT

Moleküler Mekanik

Moleküler Mekanik: Bir molekülü elastik bağlarla birbirine tutulmuş 
bir atomlar grubu şeklinde temsil eden bir klasik mekaniksel modeldir. 
Moleküler mekanik yöntemleri, moleküler geometriler ile oluşum ısılarını 
verirler.

Moleküler mekanik moleküler sistemleri modellemek için klasik me-
kaniği kullanır. Born-Oppenheimer yaklaşımının geçerli olduğu varsayılır 
ve tüm sistemlerin potansiyel enerjisi, kuvvet alanları kullanılarak nükleer 
koordinatların bir fonksiyonu olarak hesaplanır. Moleküler mekanik, bo-
yutu birkaç atom büyüklüğünde olan sistemlerden tutun da milyonlarca 
atomdan oluşan büyük sistemlere kadar uygulanabilir.

Birçok durumda, büyük moleküler sistemler, kuantum mekanik he-
saplamalardan tamamen arındıktan sonra başarıyla modellenebilir. Örne-
ğin, molekül mekaniği simülasyonları, bir bileşiğin enerjisi için klasik bir 
ifade kullanır. Örnek olarak harmonikosilatör verilebilir. Denklemlerde 
görünen tüm sabitler önceden deneysel verilerden veya ab initio hesapla-
malardan alınmalıdır.

Parametre belirlemek için kullanılan bileşiklerin veritabanı, yani elde 
edilen parametreler ve fonksiyonların setine kuvvet alanı denir. Bu alan 
moleküler mekanik hesaplamaların başarısı için çok önemlidir. Belirli bir 
molekül sınıfına karşı parametre tanımlanan bir kuvvet alanının, aynı sı-
nıfın diğer moleküllerini tanımlarken yalnızca herhangi bir ilişkiselliği ol-
ması beklenir.

Kuantum Mekanik Hesaplamalar

Bu çalışmada, iletken polimer sınıfından dithieno(3,2-b:2’,3’-d)pyr-
role (DTP) molekülünün Gaussian 09W ve GaussView5.0 görüntüleme 
paket programları ile Yoğunluk Fonksiyon Teorisi (DFT) metodu 6-31 
G(d) temel seti kullanılarak yapıldı. Atomik koordinatlara göre, geometrik 
optimizasyon enerji,birinci türevinin alınması sonucuelde edilir. Molekü-
lün görünür bölge spekturumu (UV-Visible) elektronik geçişler (time-de-
pendent) TD-DFT B3LYP metodu ve 6-31 G(d) temel setinde gaz fazında 
hesaplama yapıldı. Yapılan bu hesaplamalar neticesinde, molekülün en 
yüksek dolu moleküler orbital (highestoccupiedmolecularorbital, HOMO) 
enerjisi, en düşük boş moleküler orbital (lowestunoccupiedmolecularorbi-
tal, LUMO) enerjisi, elektronik geçiş enerjileri değerleri hesaplanmış oldu.
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Hesaplamalarda Kullanılan Bilgisayar Programlar

Gaussian 09 Programı:

Gaussıan09, Gaussian elektronik yapı programlarının en sonuncu-
sudur. Çok çeşitli şartlar altında bulunan ve geniş bir yelpaze oluşturan 
moleküler sistemleri modellemek için tasarlanmış olan Gaussian, kuan-
tum mekaniğinin temel yasalarını kullanarak hesaplamalar yapar.Gaussian 
kimyacılar, fizikçiler ve mühendisler tarafından, kimya ile ilgili yerleşmiş 
ve yeni gelişmekte olan ilgi alanlarında araştırma yapmak, moleküller üze-
rinde ve deneysel olarak incelenmesi imkansız veya çok zor olan dura-
ğan türleri ve bileşikleri de içeren (mesela kısa ömürlü ara birimler, geçiş 
yapıları ve benzerleri gibi) kesin veya potansiyel reaksiyonlar üzerinde 
çalışmak için kullanılmaktadır. ab-initio ve yarı-deneysel yöntemlerini de 
kapsayan detaylı bir programdır. Bu program sayesinde çeşitli atom ve mo-
leküllerin enerji, enerjiye bağlı titreşim frekansı, geometrik optimizasyon-
lar vb. hesaplanabilir.

. GaussianView 5.0 Programı

Kuantum mekaniksel hesaplamalar sonrasında elde edilen, Gaussıan 
09 proğramı için girdi ve elde edilen sonuç dosyaları için görüntüleme 
yapan yardımcı programdır.Karmaşık ve büyük moleküller, bu program 
yardımıyla görsel hale getirilip, atomlar arası bağ mesafeleri, bağ açıla-
rı, etkileşim uzaklıkları belirlenip, giriş parametreleri üzerinde güncelle-
me yapılabilir.GaussView gelişmiş görselleştirme olanağı sayesinde, girdi 
dosyalarının oluşturulması, yorumlanması ve görüntülenmesi için tasar-
lanmış bir grafik ara yüzü işlemcisidir.

TEORİK HESAPLAMA YÖNTEMLERİ

Metan, kimyasal formülü CH4 (Karbon ve 4 Hidrojen atomu) olan 
bileşiktir. Normal sıcaklık ve basınçlarda gaz halinde bulunan metan, ko-
kusuzdur. Doğalgazın bir bileşenidir ve önemli bir yakıttır. Oksijenin var-
lığında bir mol metanın yanmasıyla bir mol karbondioksit ve iki mol su ve 
55.5 MJ/kg ısı açığa çıkar.

CH4 + 2 O2 → CO2 + 2H2O+55.5 MJ/kg

Doğal metan hem zemin altında hem de deniz tabanı altında bulu-
nabilir. Yüzeye ve atmosfere ulaştığında atmosferik metan olarak bilinir. 
Normal sıcaklık ve basınçlarda gaz halinde bulunan metan, kokusuzdur. 
Doğal gazınbir bileşenidir ve önemli bir yakıttır.

Kömür içinde bulunan metan gazları da bizim evlerde kullandığımız 
doğal gazın en önemli bileşenidir. Enerjiyi güvenli üretip, güvenli kullan-
mazsanız hem kirlilik, hem de tehlikeli sonuçlar oluşturabilirsiniz. Isı üre-
tildiği zaman basınç ve parlama, ani yanma gibi riskleri beraberinde taşır.
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Metan gazı kömür oluşumu sırasında açığa çıkmadan önce kömür ya-
pısındaki çatlak ve mikro gözenekler içerisinde belirli bir basınç altında 
bulunmaktadır. Bu basınç, üretim çalışmaları sırasında değişebilir ve bu-
nun sonucu olarak yeraltında metan salınımı gerçekleşebilir.

Toprağın altından gelen doğal metan madenlerdetrajik patlamalara 
sebep olmuştur. Zehirli olmamasına rağmen metan basit asfiksantlardan-
dır(boğucu madde). Çünkü nefes almak için gerekli olan oksijenin yerini 
alır. %16’dandüşük oranlarda oksijen tehlikeli, %10’dan düşük oranlarda 
oksijen ölümcülolabilir.Grizu patlaması, belli oranlardaki metan gazıyla 
havanın karışarak oluşturduğu patlamadır. Patlamanın gerçekleşebilmesi 
için asgari %12 oranında oksijen gerekmektedir. Havada %5-6 oranında 
bulunan metan gazı ancak bir sıcaklık etkisiyle yanarken, metan oranının 
%5-16 olması durumunda patlayıcı özellik kazanır.Dolayısıyla ortamda 
bulunan metanın önceden tespiti hayati öneme sahiptir.

DFT metodu B3LYP 6-31 G(d) setinde teorik hesaplamalar yapılmış-
tır.Algılayıcı ve analit moleküller arasındaki bağ mesafeleri, burulma ve 
dihedral açılarıGeometrik optimizasyonlar için önemli veri oluşturmak-
tadır.Optimazasyonlar sonucu elde edilen geometrik özellikler, sensör 
mekanizmasının analiti algılamasında önemli veri oluşturur.Sensör meka-
nizması ile analit arasındaki uyumu tespit edebilmemiz için, CH4 mole-
külünün sensör mekanizmasıyla farklı pozisyonlardaki yaklaşımları teorik 
olarak incelenmiştir.Öncelikli olarak CH4 molekülü yalın olarak optimize 
edilmiştir. Ardından DTP molekülü optimize edilmiştir. Ardından DTP-
CH4-P1 (DTP molekülü ile CH4analitinin 1.Konfigürasyonundaki etki-
leşimi); DTP-CH4-P2 ( DTP molekülü ile CH4analitinin 2. Konfigüras-
yonundaki etkileşimi); DTP-CH4-P3( DTP molekülü ile CH4analitinin 3. 
Konfigürasyonundaki etkileşimi), teorik anlamda hesaplanmıştır.

Şekil 4 -  1CH4  molekülünün teorik optimize geometrik yapısı
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Şekil 4 – 2DTP molekülünün teorik optimize geometrik yapısı

Şekil 4 - 3DTP- CH4-P1, DTP ile CH4analitinin 1. Konfigürasyon etkileşimi

Şekil 4 - 4DTP- CH4-P2, DTP ile CH4 analitinin 2. Konfigürasyon  etkileşimi

Şekil 4 - 5DTP- CH4-P3, DTP ile CH4 analititnin 3. Konfigürasyon  etkileşimi
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Geometrik Optimizasyon

Yapılan çalışmada her bir molekül ve konfigürasyon için DFT yoğun-
luk fonksiyon teorisi ve B3LYP (Becke-Lee-Yang-Parr) metodu ve 6-31 
G(d) temel seti kullanılarak teorik hesaplama yapıldı.Farklı konfigüras-
yonlardaki enerji değerleri kontrol edilerek en kararlı yapılar elde edil-
di. Geometrik parametreler bağ uzunlukları (Å) ve bağ açıları (º) teorik 
olarak elde edildi. Optimize DTP molekülü için N15-H16intermoleküler 
bağ uzunluğu 1.007 Ao olarak ölçüldü, DTP_CH4_P3 de yapılan ölçüm-
lerde bağ uzunluğu değerinde çok az azalma (1.006 Ao), DTP_CH4_P2 
de yapılan ölçümlerde herhangi bir değişiklik gözlenmezken (1.007 Ao), 
DTP_CH4_P1 de yapılan ölçümlerde bağ uzunluğunun arttığı gözlendi 
(1.008)Ao, bağ uzunluğunda bu artış hidrojen bağının ortaya çıkmasıyla 
artmıştır. Bağ uzunluğundaki bu artış, sensör mekanizmasının  analitekarşı 
gösterdiği tepkiyi göstermiştir. Ayrıca DTP molekülünün optimize edilmiş 
yalın haldeki ve DTP_CH4_P1 in, seçilen atomlar arasındaki, bağ açıların-
da meydana gelen değişiklere bakacak olursak, yalın halde DTP molekü-
lünde,  <C3N15C9atomları arasındaki bağ açısı107.94 iken,  DTP_CH4_P1 
in, <C3N15C9  atomları arasındaki bağ açısı 107.88 olmuştur. Bu durumun-
da, sensör mekanizmasının analite karşı gösterdiği tepkide, olumlu olarak 
yorumlayabiliriz. Her bir sistem için teorik olarak hesaplanan geometrik 
parametreler bağ uzunlukları, bağ açıları ve bazı düzlemsel açılar ile etki-
leşim enerjileri çizelge 4-1 de verildi.

Çizelge 4-1DTP Molekülü ile CH4Analitiİçin Geometrik Özellikleri ve Etkileşim 
Enerjileri

dN15-H16 <C3N15C9 <C2C3N15 ∆EİNT (ev) ∆EİNT 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 Özelliklerinin Te-
orik Hesaplaması

Moleküllerin teorik olarak UV-Vis spektrumları analizi ve diğer elekt-
ronik özelliklerin hesaplanması zamana bağlı yoğunluk fonksiyonel teori 
(Time-DependentDensityFunctionalTheory, TD-DFT) (Petersilka ve ark., 
1996) metodu B3LYP/6-31G(d) temel seti kullanılarak gerçekleştirildi.
TD-DFT metodu kullanılarak yapılan bu çalışmada, moleküllerin teorik 
olarak yapılan hesaplamalarında,boyutların küçük olması  nedeniyle, gaz 
fazında hesaplamalar yapılarak yorumlanmıştır. Elektronik  absorbsiyons-
pekturum analizinde absorbsiyon dalga boyları λ (nm), uyarılma enerjileri 
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E (eV) ve uyarılma orbitalleri (MOs) hesaplandı. Hesaplanan bu değerler, 
Çizelge 4- 2de verilmiştir.

Çizelge 4- 2DTP Molekülü ile CH4 Analitleri İçin Uyarılma Enerjileri 
ve Dalgaboyu

4.3. Moleküler Orbital Analizi

Molekül sınır orbitalleri ve uyarma enerjisi sırasıyla B3LYP / 6-31G 
(d) ve TD-B3LYP/ 6-31G(d) düzeyinde hesaplanmıştır. Teorik anlamda 
üretilen sensör mekanizması için DTP molekülünün algılama yeteneğini 
olumlu anlamda destekleyen ilk uyarma enerjisi verileri kullanıldı. Kulla-
nılan bu enerji, bant aralıklarından elde edilen enerjidir. HOMO ve LUMO 
enerjilerinin farkından elde edilen enerji de diyebiliriz. DTP molekülünün 
analit CH4 gazıyla,  farklı konfigürasyonlarıyla neticesinde, moleküler or-
bital enerjisinde farklılıklar gözlenmiştir. HOMO-LUMO enerjisindeki bu 
farklı durumlar, DTP molekülünün analitleri algılama mekanizması hak-
kında bilgiler verir. HOMO-LUMO arasındaki band boşluğu(Eg), elekt-
ronun polimer zincir üzerindeki delokalizasyonunun artışına bağlı olarak 
azalmıştır, bu durum iletkenlik anlamında artışa neden olmaktadır.

Şekil 4 - 6CH4 ve DTP Moleküllerinin Homo-Lumo Görüntüleri

Çizelge 4- 3DTP Molekülü ile CH4Analitleri İçin Homo-Lumo, Bant Aralıkları
HOMO (eV) LUMO (eV) BAND GAP (eV)

CH4 -10.69 -3.35 7.34

DTP -5.13 -0.55 4.58

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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Yalın halde optimize edilmiş DTP molekülü için elde edilen bant boş-
luğu: 4.58 eV iken

DTP_CH4 - P1 için yapılan hesaplamalarda, elde edilen bant boşlu-
ğu: 4.57 Ev gerilemiştir.  Bu gerilemeyi, DTP üzerinde CH4  tespiti için 
elektrik sinyali alınmasını ve iletkenliğin  artması olarak yorumlayabiliriz.

Şekil 4 – 7DTP_ CH4_P1,P2,P3 Homo-LumoGörüntüleri
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Moleküler Elektrostatik Potansiyel (MEP) Analizi

Moleküler elektrostatik potansiyel (MEP), molekülün etrafındaki bir 
noktada, moleküle ait toplam yük dağılımı (elektron + proton) ile üretilen 
net elektrostatik etki hakkında bilgi sahibi olmamızı sağlar. MEP görün-
tüleme, elektrofilik ve nükleofilik yerlerin belirlenmesinde bize yardımcı 
olur.Bir elektron yoğunluğunun,  elektrostatik potansiyel yüzey ile eşleş-
mesinden elde edilen görüntü,  moleküllerin kimyasal reaktivite bölgeleri, 
yük yoğunluğu, molekülün şekli ve boyutu hakkında bilgi verir.Aşağıda 
belirtilen üç boyutlu görsellerde, yüzeydeki elektrostatik potansiyelin fark-
lı değerleri farklı renklerle ifade edilir.Mavi en pozitif elektrostatik po-
tansiyelin bölgelerini ( pozitif yüklerin olduğu bölgeleri), kırmızı ve sarı 
bölgeler, en elektronegatif elektrostatik potansiyelin bölgelerini (  negatif 
yüklü ve elektron yoğunluğunun fazla olduğu bölgeleri), Yeşil ile belirti-
len bölgeler ise potansiyelin olmadığı nötr olduğu bölgeleri temsil eder.
DTP ve CH4 molekülleri üzerinde, nükleofilik (eksi yüklü parçacık) ve 
elektrofilik ( artı yüklü parçacık)  için reaktif bölgeleri belirlemek üzere, 
MEP, B3LYP / 6-31 G (d) optimize geometri hesaplandı. MEP görüntüle-
me sonuçlarını analiz ettiğimizde, pozitif yüklerin olduğu bölgeleri, nega-
tif yüklü ve elektron yoğunluğunun fazla olduğu bölgeleri ve potansiyelin 
olmadığı nötr olduğu bölgeleri görebilmekteyiz.

Şekil 4 - 8CH4 ve DTP Moleküllerinin MEP Görüntüleri



52  . Ali ÇIBIK, Murat YILDIZ

Şekil 4 - 9DTP_CH4_P1,P2,P3  MEP Görüntüleri

5.SONUÇ

Yapılan bu çalışmada, bir iletken polimer dithieno(3,2-b:2’,3’-d)pyr-
role (DTP) molekülünün, CH4 molekülü ile uyumu teorik anlamda ince-
lenmiş ve iki molekülün etkileşiminden, metan gaz kaçaklarını önlemek 
amacıyla teorik anlamda  DTP tabanlı bir metan gaz dedektörü oluşturul-
muştur. DFT ( Yoğunluk Fonksiyonel Teori )yöntemi, B3LYP/6-31G(d) ve 
TD-B3LYP/6-31G(d) setleri ile geometrik optimizasyonları ve elektronik 
özellikleri, teorik olarakhesaplandı. DTP molekülü ile CH4 ün farklı açı-
lardaki konfigürasyonları ve geometriközellikleri incelenerek, sensör oluş-
turma durumu analiz edildi. DTP molekülü ile CH4 analiti  İçin  geometrik 
özellikleri ve etkileşim enerjileri,  uyarılma enerjileri ve dalgaboyları, Ho-
mo-Lumo enerjileri ve bant aralık enrjileri, CH4 ve DTP moleküllerinin 
ve birbiriyle olan konfigürasyonlarının, moleküler elektrostatik potansiyel 
(MEP) analizi yorumları ve görüntüleri hesaplandı. DTP molekülünün, 
CH4 molekülünü algılama kabiliyeti teorik anlamda test edilmiş oldu. Ya-
pılan bu çalışmanın bilimsel çalışmalara yol göstermesi dileğiyle.
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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, Lü 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. Bülbül (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&O), 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&O” and “Hill Climbing” algorithms provided fast responses, they 
exhibited continuous oscillations. In contrast, the “Three-Point Weight 
Comparison” algorithm demonstrated more stable operation. Ardıç (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. Koç (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 5W 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. Tülücü 
(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 (ΔI/ΔV). 

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. 
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Figure 1. P–V 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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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 (ΔP) and voltage (ΔV), while ANN refines 
these inputs to predict and adjust the optimal voltage (Vpred) for maxi-
mum power output.
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Figure 3. P–V 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).

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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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 Logic+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-
ic+ANN+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-
ic+ANN+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.
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