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MANYETIK NANOPARCACIKLARDA PARCACIK BUYUKLUGU VE
GEOMETRISININ MANYETOKALORIK VE MANYETIK HIiPERTERMI
OZELLIKLERI UZERINDEKI ETKISI

0z

Bu tez calismasinda, farkli boyut ve geometrilerde nanopargaciklar simiile
edilerek, manyetik nanoparcaciklarin farkli boyut ve geometrilerinin manyetokalorik
ve manyetik hipertermi 6zellikleri iizerindeki etkileri ¢alisilmigtir. Sistemler Ising
modeline gore tasarlanip denge durumu ve dinamik faz gegisleri incelenmistir.
Hesaplar Monte Carlo simiilasyonu ile yapilip manyetik nanoparcaciklarin diizen
parametrelerinin sicaklik ve zamanla degisimleri elde edilip denge ve dinamik faz
gecis noktalar1 elde edilmistir.  Manyetokalorik 6zellikler i¢in manyetik entropi
degisimleri manyetik hipertermi ozellikleri i¢in ise spesifik sogurma oranlari
hesaplanmustir. Yapilan hesaplamalar manyetik nanopargaciklarin boyut ve
geometrilerinin manyetik entropi  degisimi ve SAR degerlerini etkiledigi

gbzlemlenmistir.

Anahtar kelimeler: Manyetokalorik etki, Ising model, manyetik hipertermi, Monte

Carlo simiilasyonu
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EFFECTS OF THE PARTICLE SIZE AND SHAPE OF THE MAGNETIC
NANOPARTICLES ON THE MAGNETIC HYPERTHERMIA AND
MAGNETOCALORIC PROPERTIES

ABSTRACT

In this paper, our focus is the effect of diverse dimensions and geometries of
nanoparticles on the specifications magnetocaloric and magnetic hyperthermia, using
simulations of nanoparticles with diverse dimensions and geometries. The systems
used for studying the equilibrium state and dynamic phase transitions have been
designed according to the principles of Ising model. The calculations of the changing
parameters of magnetic nanoparticles due to temperature and time and the figuring of
dynamic phase transition points have all been realised using Monte Carlo simulation.
The magnetic entropy changes for magnetocaloric effects and the specific absorption
rates for the magnetic hyperthermia effects have been measured. The measurements
revealed that the dimensions and the geometries of the magnetic nanoparticles

effected the magnetic entropy change and SAR values.

Keywords: Magnetocaloric effect, [sing model, magnetic hyperthermia, Monte Carlo

simulation
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BOLUM BiR
GIRIS

Ising modeli ilk olarak Ising tarafindan degil, 1920’de W. Lenz tarafindan
yazilmistir. Lenz modelini tanitmasina ragmen bu modeli kullanarak herhangi bir
hesaplama yapmamistir (Bhattacharjee ve Khare, 2008). W. Lenz daha c¢ok
Runge-Lenz vektorii lizerindeki caligmalariyla bilinmektedir. Lenz’in ilk doktora
ogrencilerinden biri Ernst Ising’dir. Lenz, 1922°de 6grencisi Ising’den kendi modelini
ve ferromanyetizma fenomenini incelemesini istemistir. Ising, modeli incelemis ve
tek boyutta kesin ¢oziimiinii bulmustur. Bir boyut i¢in modelin 7' # 0°da
ferromanyetizmadan paramanyetizmaya faz gegisi gostermedigi sonucuna varmigtir.
Bu dénemden itibaren model Ising modeli olarak bilinmektedir. Daha sonra Ising iki
ve li¢ boyut i¢in bazi hatali hesaplar yapinca modelin iki ve ii¢ boyuttada faz gegisi
gostermedigini diisiinerek ¢aligmalarini durdurmustur. 1947°de ABD’ye 6gretmenlik
yapmak i¢in gittiginde baskalarinin yaptig1 ¢alismalar sonucu modelinin ilerledigini
O0grenmistir. Ising’in ¢alismasindan on yil sonra, Bragg ve Williams modeli ortalama
alan yaklagimi ile incelemislerdir (Bragg ve Williams, 1933). Ancak her boyutta
(1-boyut dahil) faz gecisi gozlemledikleri i¢in yanlis bir yaklasimda bulunmuslardir.
Kisa bir siire sonra Bethe, en yakin komsular arasindaki etkilesimi biraz daha dogru
bir sekilde ele alarak Bragg-Williams yaklagiminmi gelistirmistir (Bethe, 1935). Bu

yaklasim bir boyutta faz gegisi gdstermemistir.

Iki boyutlu Ising modeli igin ilk kesin sonu¢ Kramers ve Wannier tarafindan
boliisiim fonksiyonunun yiiksek ve diisiik sicaklik dagilimini iliskilendirmek igin iki
boyutlu Orgiliniin simetrisini kullanarak gegis sicakligin1 belirlediklerinde elde
edilmistir (Kramers ve Wannier, 1941). 1942°de, Wannier’in bu calismas1 hakkinda
yaptig1 bir konusmasinin sonunda Onsager, iki boyutlu Ising modelinin kare 6rgii igin
dis manyetik alan olmadan kesin ¢oziimiinii elde ettigini duyurmustur. Giiniimiizde
iki boyutlu Ising modelinin, dig manyetik alanin sifir olmadig1 durumlar i¢in kesin
¢Ozliimii yapilamamistir. Ayni zamanda dis manyetik alanin sifir ya da sifirdan farkl

oldugu durumlar igin ii¢ boyutlu érgiiniinde kesin ¢éziimii heniiz elde edilememistir.



Ancak bu problemleri ¢ézmek icin farkli yaklasim yontemleri gelistirilmistir ve
bilgisayarlar yardimiyla gercege yakin sonuglar elde edilmektedir. Bu yaklagimlardan
bazilar1 ortalama alan yaklagimi, etkin alan yaklasimi ve Monte Carlo
simiillasyonudur. Gergege en yakin sonuglar Monte Carlo simiilasyonu ile elde

edilmektedir.

Ising modeli denge ve dinamik faz gecisleri gosteren sistemlerde ele alinabilir. Dig
manyetik alanin sifir ya da sabit bir degerde oldugu denge durumu faz gegisleridir. Dis
manyetik alanin zamana bagli olarak salindig1 durumlar ise dinamik faz gegisleridir. Bu
caligmanin iki ana basligindan biri olan manyetokalorik 6zellikler denge faz gegisleri
ile iliskilendirilirken manyetik hipertermi 6zellikleri dinamik faz ge¢isi prensipleri ile

calismaktadir.

Ferromanyetik malzemeler bir dis manyetik alana tepki verirler. Manyetik alana
konulduklarinda 1snirlar ve alan kaldirildiginda sogurlar.  Manyetokalorik etki
1920’lerden beri demir ve diger ferromiknatislarin yapisini incelemek icin
kullanilmistir. Son dénemlerde manyetokalorik etki, tek bagina 6nemli bir arastirma
alani haline gelmistir. Bunun nedeni oda sicakligina yakin sicakliklarda verimli ve
doga dostu bir sogutma 0Ozelligi goriilebilmesidir. Manyetokalorik etki ilk olarak
Alman fizik¢i E. Warburg tarafindan kesfedilmistir. Manyetokalorik etki yine ilk
olarak Gadolinyum materyalinde Brown tarafindan gézlemlenmistir (Brown, 1976).
Manyetokalorik etki prensiplerine dayanarak pek c¢ok iilke ve firma tarafindan

manyetik sogutucular tasarlanmistir ve ¢alisan sistemler mevcuttur.

Dinamik faz gecislerini sergileyen kinetik Ising modeli ise giiniimiizde hala
caligilmakta olan ve oldukga ilgi ¢ceken bir modeldir. Son yillarda, zamana bagh
salinim yapan dig manyetik alan etkisindeki Ising modeli bilgisayar simiilasyonlari ile
detayl bir sekilde incelenmektedir (Acharyya ve Chakrabarti, 1995). Zamana baglh
kinetik Ising modeli ilk olarak Tome ve Oliviera tarafindan ele alinmistir (Tome ve
Oliveira, 1989). Dinamik faz ge¢isleri manyetik hiperterminin temelini olusturur.
Manyetik hipertermi tedavisi i¢in verdigi umutlar sayesinde son zamanlarin en ¢ok

ilgi ceken fenomenleri arasinda yerini almistir. Manyetik hipertermi tedavisi ilk



olarak 1957°de lenf diigiimlerine yerlesmis kanserleri tedavi etmek i¢in denenmistir
ve manyetik nanoparcacilart kullanarak 1s1 iiretmek i¢in alternatif bir manyetik alan
eklenerek hipertermi tedavisi ilkeleri {lizerine insa edilmistir (Mahmoudi ve diger.,
2018). Manyetik hipertermi tedavisinde, manyetik nanoparcacilarin kanserli bolgede
lokal olarak birikmesinden ve ardindan dis bir alternatif manyetik alan
uygulanmasindan sonra 1s1 tiretilir. Genel olarak, tiim manyetik malzemeler alternatif
manyetik alana maruz birakildiklarinda 1s1 tiretebilirler. Bununla birlikte 1s1 kapasitesi
manyetik malzemenin 6zelliklerine ve dig manyetik alanin parametrelerine (genlik,
frekans vb.) baghdir. Manyetik nanoparcaciklarda, salinimli bir manyetik alan etkisi
altinda kaldiklarinda 1s1 tiretebilirler. Fakat manyetik nano yapili malzemeler i¢in
sistemin dinamikleri daha karmasik bir iliskiye dayanir. Manyetik hipertermi
tedavilerinin basaris1 kontrol edilebilen fiziksel ve manyetik Ozelliklere sahip
manyetik nanopargaciklarin gelisimine baghdir. Tiim bunlarin yaninda g¢alisilacak
manyetik nanoparcaciklar hem hipertermi 6zelliklerine uygun hemde canli yapiya
etki etmeyecek biyo-uyumlu malzemeler olmasi ¢ok dnemlidir. Basel ve arkadaslari
2012 yilinda rapor ettikleri calismada demir/demir oksit nanopargaciklarini
sentezlemis ve bunlar1 farelerin tiimor yerlesme hiicrelerine yliklemislerdir (Basel

ve diger., 2012). Calisma kanserli bolgeyi tedavi etmekte basarili olmustur.

Bu tezin ana amaci farkli boyut ve geometrilerde nanoparcgaciklar simiile ederek,
bu manyetik nanoparcaciklarin manyetokalorik ozelliklerinin bir parametresi olan
manyetik entropi degisim (AS) piklerini ve gegis sicakliklarini (7,) elde etmektir.
Ayni sekilde manyetik hipertermi i¢in ise simiile edilen manyetik nanopargaciklarin
spesifik sogurma oranlarinin (SAR) degerlerini belirlemektir. Buradaki ¢aligma teorik
bir ¢alisma olup Monte Carlo simiilasyonu ile manyetik nanopargaciklarin igsel
ozelliklerinden ziyade boyut ve geometriye bagli hem manyetokalorik hemde
manyetik hipertermi 6zelliklerine tepkiler verip vermeyecegi, veriyorsa fenomenlerin
ne gibi etkiler gosterecegi ele alinacaktir. Calismanin birinci boliimiinde, ¢alismada
kullanilacak farkli mekanizmalarin tamimlarma yer verilmistir.  Ikinci béliimde
hesaplamalarda kullanilacak modellerden, {igiincii boliimde manyetokalorik etkiden

ve dordiincli boliimde ise manyetik hipertermi ve dinamik faz gegislerinden



bahsedilecektir. Son olarak ise elde edilen sonuglar sunulacaktir.



BOLUM iKi
TANIMLAR

Bu kisimda ¢aligmanin temeli olan manyetizma, manyetik malzemeler ve sistemi

karakterize etmemizi saglayan biiyiikliiklerin agiklanmasi amaglanmastir.

2.1 Manyetik Malzemeler

Dogadaki biitiin malzemeler manyetik 6zellik gosterir. Ancak sergilenen 6zellikler
malzemeden malzemeye farklilik sergiler. Elektronlarin birbirleri ile etkilesimleri,
spinlerin hareketleri ve elektronlarin yoriingesel hareketleri manyetizmanin temelini
olusturur.  Malzemelerin manyetik Ozelliklerini ayirt etmenin en etkili yolu
malzemelerin uygulanan bir dis alana nasil tepki verecegini degerlendirmektir.

Manyetik malzemeler bes ana grup altinda ele almabilir.

* Diyamanyetizma

Paramanyetizma
* Ferromanyetizma

* Ferrimanyetizma

Antiferromanyetizma

2.1.1 Diyamanyetizma

Diyamanyetik malzemelerin ¢iftlenmemis elektronlar1 yoktur. Yani son
yoriingeleri tamamen doludur. Baska bir degisle net bir manyetik momente sahip
degillerdir. Bu nedenle disaridan uygulanan bir manyetik alana maruz kaldiginda

yoriingedeki elektronlar dis alana karsi ortak bir davranista bulunmazlar. Bdylece



disaridan bir manyetik alan uygulandiginda negatif bir miknatislanma sergilerler.

Diyamanyetik malzemelerin duygunlugu () negatiftir.

2.1.2 Paramanyetizma

Son ydriingelerinde ciftlenmemis elektronlara sahip olan ancak bu elektronlarin
birbirleri ile etkilesmedigi malzemeler paramanyetik malzemelerdir. Dis manyetik
alan uygulandiginda bu c¢iftlenmemis elektronlar diger bir degisle manyetik
momentler uygulanan alan ile ayn1 yonde yonlenerek bir miknatislanma sergilerler.
Fakat manyetik alan kaldirilirsa miknatislanma da ortadan kaybolur. Bu durum

pozitif yonde bir duygunluk olusturur.

EETETEL

tettititt

Sekil 2.1 Paramanyetik diizen

2.1.3 Ferromanyetizma

Ferromanyetik malzemeler bir dig alanin yoklugunda da biiyiikk ve net bir
miknatislanmaya sahip olan malzemelerdir. Son yoriingelerindeki c¢iftlenmemis
elektronlar kendi aralarinda da bir etkilesime sahiptir. Ferromanyetik malzemelerin
manyetik momentleri paralel bir yonelim sergilerler ve etkilesim parametresi olan

degis-tokus etkilesimi J < 0’dr.

Ferromagnetic

trrteetet

Sekil 2.2 Ferromanyetik diizen




2.1.4 Ferrimanyetizma

Ferrimanyetik yap1 temelinde 6rnegin A ve B olmak iizere iki farkli alt manyetik
orgiliden olusur. Bu iki 6rgiliniinde sahip oldugu net manyetik moment birbirinden farkl
olur boylece toplam sistemde net bir manyetik momente sahip olur. Net bir manyetik

momente sahip olma agisindan ferromanyetizmaya benzer.

Ferrimagnetic

titititit

Sekil 2.3 Ferrimanyetik diizen

2.1.5 Antiferromanyetizma

Ferrimanyetizmada diisiiniilen A ve B alt manyetik orgiiler antiferromanyetizmada
da mevcuttur. Fakat burada iki drgilinlinde net manyetik momenti esit biiyiikliikte fakat

z1t yonliidiir. Boylece sistemin toplam net manyetik momenti sifir olur.

Antiferromagnetic

IRARARARA

Sekil 2.4 Antiferromanyetik diizen

2.2 Manyetik nanoparcaciklar

Manyetik nanoparcaciklar son yillarin en ¢ok calisilan ve ilgi duyulan
sistemlerdendir. Bir malzemenin boyutlarinin nano 6lgegi mertebesine (1-100 nm)
indirgenmesi ile elde edilirler. Malzemelerin bulk haline gore manyetik 6zellikleri
farkliliklar gosterir.  Indirgenmis boyutlar1 sayesinde disaridan uygulanan bir
manyetik alan ile kiitlesel (bulk) haline goére ¢ok daha kolay kontrol edilip

yonlendirilebilirler.



Sekil 2.5 Nanopargacik

Nano Olgegi bir metrenin milyarda birine karsilik gelen oOl¢li  birimidir,
Inm = 10~%m. Boyutlar1 1 ile 100 nm arasinda olan par¢aciklara nanopargacik denir.
Bu parcaciklar olustuklar1 malzemelerin kiitlesel haline gore oldukca farkli ve {istlin
ozelliklere sahiplerdir. Bu iistlin 6zelliklerin temel sebeplerinden bazilari; kuantum
boyut etkileri, elektronik yapisinin boyut bagimliligi, yiizey atomlarinin karakterleri

ve yiiksek ylizey/hacim oranidir.

Bir malzemenin boyutlar1 nano 6lgege indirildiginde degisen bazi o6zellikler su

sekildedir;

* Kimyasal 6zellikler

Termal 6zellikler, erime sicaklig1

Mekanik ozellikler

Optik ozellikler

Elektriksel 6zellikler

Manyetik 6zellikler

Manyetik nanoparcaciklar, bir dig manyetik alan uygulanarak kolayca kontrol

edilebilen nanoparcaciklarin bir simifidir.  Genellikle, Fe, Ni, Co ve bunlarin



bilesiklerinden olusurlar.

Manyetik nanoparcaciklarin pek ¢ok alanda oldukga fazla avantajlar1 vardir ve bu
avantajlar sayesinde son yillarin en ¢ok ilgi duyulan alanlarindan biri haline gelmistir.
Ozellikle tip alanindaki oldukca yenilik¢i teshis ve tedavilerin Oniinii agmustir.
Manyetik biyomalzemeler manyetik alan igerisinde hedef doku bélgesine kolayca
yonlendirilebilmekte ve islem sonunda kolayca geri alinabilmektedir. Kanser tan1 ve
tedavisinde oldukca 6nemli gelismeleri mevcuttur. Manyetik nanopargaciklarin bazi

kullanim alanlari;

Manyetik sogutucular

Biosensorler

Ila¢ tagima

* Terapi

Manyetik ayristirma

2.3 Faz Gegisleri

Faz gegisi, ele alinan sistemin diizen parametresinde dis etkenlere bagl goriilen
degisimlerdir. Ornegin; bir siv1 sistemi ele alintyorsa diizen parametresi yogunluktur
ya da manyetik bir sistem ele aliniyorsa diizen parametresi miknatislanma
(manyetizasyon) olur. Dogadaki sistemler ¢esitli faz gecis tiirlerine sahip olabilir.
Bunlardan bazilar1 6rnegin; suyun buharlagsmast ya da donmasi, iletkenlikten
stiperiletkenlige gecis, ferromanyetiklikten paramanyetiklige gegiste oldugu gibi
manyetik faz gecisleri, kristal yapidaki yapisal gecisler olabilir. Bu calismada

manyetik faz gegisleri ele alinacaktir.

Faz gecisleri, bir gecis noktasinda meydana gelir. Gegis bolgesinde sistemin serbest

enerjisinin tiirevindeki stireklilik ya da siireksizlige gore siiflandirilirlar.



2.3.1 Birinci Dereceden Faz Gecgisi

Malzemenin serbest enerjisinin tiirevi faz gecis bolgesinde siireksizdir.
Miknatislanmanin  gegis  sicakliginda ani  degisiklik  gosterdigi  genellikle

manyeto-yapisal faz gecisi ile baglantili gegislerdir.

2.3.2 Ikinci Dereceden Faz Gegisi

Sistemin serbest enerjisinin tiirevinin siirekli oldugu faz gecisleridir. ~ Bu
malzemelerde miknatislanma kademeli olarak sifira diiser ve termal histeresizleri

yoktur. Ornek olarak ferromanyetik-paramanyetik faz gegisleri verilebilir.

2.3.3 Diizen Parametresi

Sistemin ge¢is noktasini ve sahip oldugu manyetik diizeni karakterize etmek i¢in
tanimlanan parametre diizen parametresidir. ~ Akigkan sistemlerde yogunluga p
karsilik gelirken manyetik sistemlerde diizen parametresi birim hacim basina
manyetik moment ya da miknatislanma (manyetizasyon) m olarak tanimlanabilir.
Diizen parametresi ferromanyetik-paramanyetik faz gecisinde sifir olmayan m # 0

degerlerde ferromanyetik faza karsilik gelir. Paramanyetik bolgede ise m = 0’dir.

- Ferromanyetik béige

m=0

m=0
Paramanyetik bolge

Sekil 2.6 Ferromanyetik-paramanyetik faz gecisi diizen parametresi davranisi
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2.3.4 I¢ Enerji

Bir sistemin aldig1 1s1 ile sistem tarafindan yapilan isin farkinin sistemin i¢ enerjisine
karsilik geldigi diisiiniilecek olursa termodinamigin birinci yasast d&E = d@Q — dW
seklinde yazilir. Entropi dS > T'dQ) ve is dW = Fdx = PdV tanimlarindan i¢ enerji
dE < TdS — PdV bulunur. Boylelikle sabit entropi ve sabit hacimde dengeye gelen

sistemde dF < 0 olur ve sistem minimum i¢ enerji degerini alir.

2.3.5 Manyetik Duygunluk

Manyetik duygunluk (x) manyetik bir malzemenin manyetik alana gosterdigi
tepkinin bir lgiisiidiir. Ornegin manyetik duygunluk sifirdan kiigiik ise (y < 0)

malzeme diyamanyetiktir, sifirdan biiyiik ise (y > 0) malzeme paramanyetiktir.
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BOLUM UC
MODEL VE METOD

3.1 Manyetik Nanoparcaciklarin Tasarlanmasi

Bu calismada farkli biiyiikliik ve geometride {i¢ boyutlu nanoparcaciklar simiile
edilmistir. Nanoparcaciklar1 tasarlamak i¢in R yaricapmma sahip kiireler
diisiiniilmiistiir. Daha sonra bu kiirelerin icine Minkowski mesafesi yardimiyla
parcaciklar yerlestirilmistir. Sistemdeki iki parcacigin konum vektorleri

A= (z1,y1,21) Ve B = (22, Y2, 22) olsun. Bu durumda bolgeler aras1 mesafe;

Dy(A, B) = (|z1 — 2P + |y — 1P + |21 — 2o|P) P (3.1)

denklemi ile elde edilir. Burada p nanopargacigin sekillenimini belirleyen metrik
parametredir. Sekiller (p = 1) oktahedra’dan (p = 2) kiirelere ve (p — oo) kiiplere
kadar degisir. (Sabogal-Suarez ve diger., 2019).

Sekil 3.1 Tez galigsmasinda kullanilan nanopargacik sekillenimleri (p=1,0, 1,5, 2,0, 3,0, 5,0 ve 50,0)

Sekilde ¢aligma i¢in tasarlanan nanopargaciklar goriilmektedir. R yarigapi i¢in (R =
10, 15) olmak tizere iki farkli deger ve p parametresi i¢in p=1,0, 1,5, 2,0, 3,0, 5,0 ve
50,0 olmak {izere alt1 farkli deger alinarak nanaoparcaciklar elde edilmistir. Yarigapin

bliylimesiyle ve p parametresinin artmasiyla nanopargacigin sahip oldugu spin sayisida
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artar. Sekil 3.2°de pargacik sayisindaki artis agik¢a goriilmektedir.
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Sekil 3.2 R yarigap1 ve p parametresine bagl pargacik sayisi degisimi.

Tasarlanan nanopargaciklarin sahip oldugu spin sayilar1 yarigap R=10,0 i¢in, p=1,0,
1,5, 2,0, 3,0, 5,0 ve 50,0 olmak iizere sirasiyla; 1561, 2925, 4169, 5545, 6575 ve 7585
yaricapin R=15,0 oldugu durumda ise, 4991, 9999, 14147, 18903, 22561 ve 25739
seklindedir.

3.2 Ising Model

Ising modeli ilk olarak, Ernst Ising’in danigmani olan W. Lenz tarafindan yazilmistir.
Lenz 1922’nin sonlarinda kendi ¢alismasini o zamanlar doktora 6grencisi olan Ising’e
vermistir. Ising modeli inceleyip tek boyutta kesin ¢éziimiinii bulmustur. Ancak Ising
tek boyut i¢in ferromanyetizmadan paramanyetizmaya bir faz gecisi elde edememistir.

O zamandan beri model Ising modeli olarak anilmaktadir.

Ising modeli bir ¢ok parcacik modelidir. Modeli tanimlamak i¢in N parcaciga
sahip d-boyutlu (d=1, 2, 3, ..) bir 6rgii diisiiniilmelidir. S6z konusu 6rgii herhangi bir
sekilde tasarlanabilir. Ornegin, 2-boyutlu kare ya da heksagonal 6rgii, 3-boyutlu
kiibik 6rgii olabilir. Spin 1/2 Ising modeli i¢in bahsedilen 6rgiiniin her bir noktasinda

spin momentleri yer almaktadir ve bu momentlerin degerleri S; = £1’dir.
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Sekil 3.3 Iki boyutlu kare drgii

S; = £1 olmasinin anlami1 6rgli noktasinda bulunan spinin durumunun +1 yukari
(up) ya da —1 asag1 (down) olmasidir. N parcacikli bir sistemde 2V farkli spin
kombinasyonu olabilir. Orgiideki her bir spin en yakin komsusu ve uygulanan dis
manyetik alan ile etkilesime girebilir. Spin 1/2 Ising modelinde sistemi karakterize

etmek igin;

H=-JY 858 —h)_ S (3.2)
(i.3) i

Hamiltonyen ifadesi kullanilir. Burada ilk toplam en yakin komsu spinler iizerinden
almir. J en yakin komsu spinler arasindaki degis-tokus etkilesimi parametresidir.
Ikinci toplam ise tiim 6rgii spinleri iizerinden alimir. Burada A dis manyetik alandir.
J < 0 durumunda orgiideki tiim spinler ya +1 degerinde ya da —1 degerinde ayni1
yonde yonlenmis olup taban durumunda ferromanyetik bir diizen s6z konusudur.
J > 0 durumunda ise 6rgiideki spinler antiparalel yonlenir ve antiferromanyetik bir

diizenden soz edilebilir.

Sekil 3.4 Iki boyutta en yakin komsu ciftleri
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Bu sistemin kanonik bdliistim fonksiyonu;

N
Zy(T)= Y exp|BJ Y SiS;+BhY S (33)
1

{Sj=+1} <ij> i=
seklinde ifade edilebilir. Burada, kg Boltzmann sabiti ve 7" mutlak sicaklik olmak
tizere, 0 = 1/(kgT) ile tanimhdir.  Bolisiim fonksiyonunda tiim farkl
konfigiirasyonlar hesaba katilir ve bunu ilk toplam saglar. Degis-tokus etkilesimi tim
spinleri ayni yonde yonlendirmek ister, termal enerji ise tiim spinleri rastgele
yonlendirmek ister. Bu iki ifadenin sisteme etkisi faz gecisi olarak goriliir. Diisiik
sicaklik icin sistem diizenli yani ferromanyetik fazda olacaktir. Yiiksek sicakliklarda

1se sistem diizenli fazdan diizensiz faza, yani paramanyetik faza gecer.

Ising modeli ikili alasimlar ve 6rgii gazi gibi bir ¢ok fiziksel ve ¢ok pargacikli
sistemleri tanimlamak icin kullanilabilir. Bir ve iki boyutlu sistemler i¢in Ising
modelinin kesin ¢6ziimii mevcuttur, fakat {ic boyutlu sistemler i¢in heniiz kesin bir
¢Oziim yapilamamistir.  E. Ising calismasinda bir boyutlu modeli kesin olarak
¢cozmiistiir ve dig manyetik alan yoklugunda 7" # 0 durumunda ferro-para faz gegisini
gozlemleyememistir. ~ Sistemin bir boyutta faz gecisi gdsterememesinin sebebi
sistemin termal enerjini yenecek kadar en yakin komsu sayisina sahip olmamasidir.
Iki ve ii¢ boyuta gecildiginde ise termal enerjiyi yenecek en yakin komsu sayisi

vardir.

Modelinde faz gegisleri gozlemleyemeyen Ising model iizerinde calismay1
birakmustir.  Ardindan 1948’de Cornell Universite’sinde yapilan bir konferansta
Onsager, B. Kaufman ile birlikte bu problemi ¢ozdiiklerini duyurdu (Bhattacharjee ve
Khare, 2008). Onsager iki boyutlu Ising modelini dis manyetik alanin sifir (b = 0)
oldugu durumda transfer matris yontemini kullanarak ¢6zdii. Sistem i¢in dis manyetik
alan dahil edildiginde kesin ¢oziimii hala mevcut degildir. Aymi sekilde iic boyut

icinde kesin ¢6ziim heniiz yapilamamaistir.

Ising modelini kesin olarak olmasada yaklasik olarak ¢6zmenin yontemleri vardir.

Burada bu yaklagimlardan olan ortalama alan yaklagimi, etkin alan yaklasimi ve Monte
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Carlo simiilasyonundan s6z edilecektir.

3.3 Sinir Kosullan

Bir orgiiyii simiile ederken {izerinde calismak istedigimiz sistemi tanimlamanin en
kritik faktorlerinden biri sinir kosullaridir. Calisacagimiz sistem kiitlesel (bulk) bir
sistem ise simiilasyon kosullarinda hesaba katabilecegimiz parcacik sayist sinirlidir.
Ancak bu durumun yaratacagi sorunu en aza indirmek i¢in periyodik siir kosullar
kullanilir. Eger calisacagimiz sistem nanoparcacik gibi parcacik sayisi sinirli olan bir

sistem ise serbest sinir kosullar1 kullanilir.

3.3.1 Periyodik Sinir Kosullar:

Kiiclik boyutlardaki bir kare oOrgiliniin, gercek bir kati malzemedeki parcacik
sayisinin (10%3) gosterdigi davramiglari vermesini beklemek dogru bir yaklagim
olmaz. Bunun yani sira bu boyutlardaki kiiclik orgiilerde ylizey etkileri oldukca
onemli hale gelmeye baslar. Ornek verecek olursak, sinirlardaki spinlerin komsu
sayilari, igerilerdeki spinlerin komsu sayilarindan farkli oldugundan, hesaplara farkli
katki yaparlar. Bunu engellemek ve kare orgiiniin sonsuz biiyiikliikte ger¢ek bir kati
malzemeyi temsil etmesini saglamak i¢in periyodik sinir kosullar1 kullanilir.
Periyodik sinir kosullar1 iki boyutlu bir kare orgiiyii torus sekillenimi haline getirir
(Sekil 3.6). N = L x L sayida spine sahip olan iki boyutlu bir kare 6rgii i¢in, S(i, 7),

(1, 7) indisli 6rgii noktasindaki spini gostermek tizere

* i=1 olan en soldaki spinin sol komsusu olarak (i-1), i=L olan en sagdaki spin

almir. S(i —1,5) = S(L,j)

* i=L olan en sagdaki spinin sag komsusu olarak (i+1), en bastaki i=1 olan spin

alinir. S(i+1,7) = S(0, )
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» Ayni sekilde j=1 olan en tstteki spinin bir iist komsusu olarak (j-1), j=L olan en

alttaki spin alinir. S(i,5 — 1) = S(i, L)

* j=L olan en alttaki spinin bir alt komsusu olarak (j+1), j=1 olan en {istteki spin

alimir. S(i,7 + 1) = S(¢,0)

L ]
(i=1,j=L+1)
L ] L » L »
» L ] » L ] L ]
L ] L ] L L ] L ]
L L ] L L ] L ]
(i=1,}=1)
L L ] L L ] L ] L ]
(i=0,j=1) (i=L+1,j=1)
L ]
(i=1,j=0)

Sekil 3.5 Iki boyutlu kare 6rgiide kenar spinlerin en yakin komsulari.

Sekil 3.6 Torus

3.3.2 Serbest Sinir Kosullar:

Simiile etmek istedigimiz sistem gercek bir kiitlesel malzeme degilde

nanopar¢acik, nanotiip vb. sistemler ise Ogrii siirlarin1 serbest siir kosullar ile
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belirlenir. Bu durumda kenarlardaki spinlerin olmayan komsulari hesaba dahil

edilmez.

3.4 Ortalama Alan Yaklasimi

Ortalama alan yaklasimi faz gegisi gosteren sistemleri incelemek i¢in kullanilan
yontemlerden birisidir. Ortalama alan yaklasimi daha c¢ok sistemin faz gecisi yapip
yapmadig1 incelenmek istendigi durumlarda sistemle ilgili bilgi alinabilen ve hizli

caligsan bir yontemdir.

iki boyutlu kare &rgii spin-1/2 Ising modeli igin denklem 3.2°deki Hamiltonyen

kullanilarak ortalama alan yaklagiminin sal denklemi elde edilir.

(S;) = m = tanh[BqJJm + [h] (3.4)

Burada ¢ en yakin komsu sayisidir.  Ortalama alan yaklagimi hal denklemi
kullanilarak faz gecisi yapan sistemin miknatislanma egrisi, manyetik duygunlugu,
0zgiil 1s1s1 ve i¢ enerjisi gibi manyetik 6zellikleri incelenebilir. Ayrica sistemin kritik
sicakligi igin kabaca bir yaklasimda yapilabilir. Ortalama alan yaklasiminda sistemin
faz gecis sicakligi en yakin komsu sayisi ile iliskilendirilir. ¢ = kgT./J esitligi ile
kritik sicaklik elde edilmek istendiginde ortalama alan yaklasimai ile iki boyutlu kare
orgli i¢in 7. = 4 olarak bulunur. Sekil 3.7°de iki boyutlu kare 6rgii i¢in ortalama alan
yaklasimi kullanilarak elde edilen miknatislanma sicaklik egrisi gosterilmistir.
Sekilden anlasildigr gibi sistem 7, = 4’de faz gecisi gerceklestirmistir.
Miknatislanma 1 degerinde iken sistem ferromanyetik fazdadir ve diizen parametresi
kademeli bir sekilde sifira diiser boylece sistem paramanyetik faza gegis yapar.
Ortalama alan yaklagiminda spin korelasyonlar1 hesaba katilmaz ve ¢ok kabaca bir
hesap yapilmis olur. Modelin basarisizliklarindan biri 1-boyutlu Ising modelinde faz
gecisi olmadigi bilindigi halde sistem igin bir gecis sicaklik verir ve faz gecisi oldugu

sonucunu Verir.
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Sekil 3.7 Ortalama alan yaklagimui ile elde edilen manyetizasyon sicaklik egrisi

3.5 Etkin Alan Yaklasimi

Etkin alan yaklagiminda ortalama alan yaklasimindan farkli olarak tekli
korelasyonlar hesaba katilir. Ortalama alan yaklasmina gore kesin sonucglara daha

yakin sonuglar elde edilir.

k
m=> Y Clq.k)C(k1)C(qg— k,r)(—1)a* "2 (3.5)

mid=RelI AT 2=l anh[B(J(2r + 20 — q) + h)]

Denklem 3.5°deki etkin alan yaklasimi hal denklemi (Akinci, 2015) kullanilarak
sistemlerin manyetik Ozellikleri hakkinda hesaplamalar yapilabilir.  Etkin alan
yaklasiminda yeniden en yakin komsu sayisi ¢ = 4 olan kare 6rgii bir sistem i¢in
kritik sicaklik degeri gercek sonug ile ortalama alan degeri arasinda bulunur,

T, =2.269 < 22le < g =4.
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Sekil 3.8 Etkin alan yaklasimu ile elde edilen manyetizasyon sicaklik egrisi

Sekil 3.8’de iki boyutlu kare oOrgii i¢in etkin alan yaklasmi ile elde edilen
manyetizasyon sicaklik egrisi goriilmektedir. Modelin 6ngordigii sekilde en yakin
komsu sayis1t ¢ = 4 ile gergek kritik sicaklik degeri arasinda bir degerde faz gegisi

gozlemlenmistir.

3.6 Monte Carlo Simiilasyonu

Monte Carlo metodunun temelinde rastgele say1 iiretmek yatar. Metodun basarisi
iiretilen sayilarin gergekten rastgele olup olmadig ile yakindan iliskilidir. Kullanilan
yontemler arasinda oldukga tercih edilen ve kesin sonuca en yakin sonuglari iireten iyi
niimerik degerler tiliretebilen Monte Carlo metodudur. Bu metodda hesaplar diger
yontemlere gore biraz uzun siirer. Monte Carlo metodunun uygulanmasi i¢in farkl
algoritmalar mevcuttur; Metropolis algoritmasi, heatbath algoritmasi, cluster
algoritmas1 vb. Bu ¢aligmada yapilacak hesaplamalar igin Metropolis algoritmasi

kullanilacaktir.

Metropolis algoritmast;

+ Ik durum icin rastgele bir spin konfigiirasyonu iiretilir.
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 Baslangi¢ konfigiirasyonunun enerjisi hesaplanir.

» Daha sonra 0rgii lizerinde rastgele bir nokta se¢mek i¢in yine rastgele bir say1
retilir ve secilen noktadaki spin flip edilir (yukar: ise asagi, asagi ise yukari

duruma getirilir).
* Spin flip isleminin ardindan yeni konfigiirasyonun enerjisi hesaplanir.

* Son durum ve ilk durum enerjisi arasindaki fark bulunur. AE < 0 ise yeni
konfigiirasyon kabul edilir. Eger AE > 0 ise yenide 0-1 araliginda rastgele bir
say1 iiretilir ve Boltzmann olasilik fonksiyonu (e=#2F) ile kiyaslamr. Uretilen
say1 olasilik degerinden kiigiik ise yeni konfigiirasyon kabul edilir. Biiyiik ise 3.

adima geri dondiliir.

Bu islemler 6rgli nokta sayisi N kadar tekrarlanir. Tiim Orgiiniin taranmasi bir
Monte Carlo adimina karsilik gelir. Bir Monte Carlo adimi1 tamamlandiktan sonra
yeni bir Monte Carlo adimma gegerken bir 6nceki adimin son konfigiirasyonu bir
sonraki adimin ilk konfigiirasyonu olacak sekilde siire¢ tekrarlanir. Monte Carlo
metodunda 6rgii boyutu ve Monte Carlo adim sayis1 arttikca sonuglar daha iyi hale
gelir. Ayn1 zamanda yapilan deneyin tekrar sayisida sonuglarin daha gerc¢ekei olmasi

agisindan oldukga onemlidir.

Temel olarak Monte Carlo metodunda rastgele bir spin dagilimindan baslanir ve
sistem ferromanyetik diizene gelinceye kadar sogutulur ya da diger bir degisle
dengeye gelmesi beklenir. Bunun i¢in kullanilan Monte Carlo adimlariin bir kismi
discard (ihmal) edilir daha sonra ortalama alinir. Incelenen sisteme gore periyodik

sinir kosullar1 ya da serbest sinir kosullari tercih edilebilir.

Monte Carlo metoduyla termodinamik Ozellikler hesaplanmak istendiginde

asagidaki denklemlerden yararlanilir:

o > 88 (3.6)
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Sekil 3.9 Monte Carlo metodu ile elde edilen manyetizasyon sicaklik egrisi

Sekil 3.9’de L = 256 olan iki boyutlu kare 6rgii icin Monte Carlo metodu ile elde
edilmis manyetizasyon-sicaklik egrisi gosterilmistir. Ele alinan yaklasimlar arasinda

gergek sonucu veren tek yontem Monte Carlo metodudur.

Monte Carlo metodunda gercek kritik sicaklik degerine ulagsmak icin Orgiliniin
boyutu 6nemli bir parametredir. Sekil 3.10°da agik¢a goriildiigli lizere orgiiniin
boyutu biiylidiikge gergek kritik degere yaklasilir. Sekil 3.11°de ise ii¢ yaklagim i¢in
L = 256 iki boyutlu kare Orgiiniin manyetizasyon egrilerinin karsilagtirilmasi
verilmigtir.  Sekilden acik¢a goriildiigii gibi gercek kritik sicaklik degeri olan

T. = 2,269 degeri Monte Carlo metodunda goriilmektedir.
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Sekil 3.10 Farkli biiyiikliikte orgiiler i¢in Monte Carlo metodu ile elde edilen manyetizasyon-sicaklik,

manyetik duygunluk-sicaklik ve i¢ enerji-sicaklik egrileri

06

04|

024

0,04

Sekil 3.11 Ortalama alan, Etkin alan ve Monte Carlo yaklagimlari ile elde edilmis manyetizasyon sicaklik

egrilerinin karsilastirilmasi
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BOLUM DORT
MANYETOKALORIK ETKi

Manyetokalorik  etki manyetik malzemelerin  manyetizasyon ya da
demanyetizasyon (manyetik alan uygulamak ve c¢ikarmak) islemleri sirasinda
gosterdigi geri doniisiimlii sicaklik degisimidir. Manyetokalorik etki, sogutucu
malzemenin c¢alisma sicakligima yakin noktalarda miknatislanmasindaki biiyiik
degisikliklerle iliskilidir. Calisma sicakligina yakin malzedeme bir faz gecisinin
olmas1 miknatislanmada ani bir degisiklige yol agar, bu da manyetokalorik etkinin
temelidir.

— Heat irradiation
Magnetic field

.-

i —mm

Sekil 4.1 Manyetizasyon ve demanyetizasyon islemi

Manyetokalorik etki Warburg tarafindan 1881 yilinda kesfedilmistir.  Yeni
sogutucu cihazlar1 gelistirmek i¢in enerji tasarruflu teknolojilerin aranmasi
manyetokalorik etkiyi giincel bir bilimsel ilgi alani haline getirmistir. Arttirilmis
enerji verimlilikleri ile birlikte manyetik sogutucularin ozon tabakasini inceltme veya
sera etkisi ile ilgili gazlar1 igermemeleri nedeniyle, gaz dongiisiine dayanan

sogutuculara kiyasla daha diisiik bir ¢evresel etkiye sahip olmalar1 beklenmektedir.

Manyetokalorik etki ilk olarak Gadolinyum materyalinde gozlemlenmistir.
Gadolinyum faz gegis sicakligit 7, =~ 293K (Brown, 1976) olan ferromanyetik
yapidaki bir materyaldir.  Spin kuantum sayisi %’dir. Gadolinyum genellikle
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manyetokalorik etkinin bir standardi olarak sunulur ve yeni malzemelerdeki
manyetokalorik 6zellikler Gadolinyum ile karsilagtirilarak incelenir (Pecharsky ve

Gschneidner, 2007). Diger malzemelere 6rnek verilecek olursa;

Ikili ve iiclii intermetalik bilesikler

Gadolinyum-silikon-germanyum bilesikleri

Manganitler

Lantanit-demir bazl bilesikler

Demir-manganez-arsenik fosfatlar

Gd

Magnetocaloric effect, AT, ()
m ™ &
(- £y &
3 % &
& iy #
SR AR
Y h]
lsathermal magnetic ent ropy change,
-AS,, (¥mol K)
r
< - : T b

300 a0 30 240 260 280 300 320 340
Temperature, T (K) Temperature, T (K)

240 260

g

Sekil 4.2 Gd i¢in manyetik entropi degisimi ve adyabatik sicaklik degisimi grafikleri.

Tipik bir manyetik sogutma dongiisiiniin basit bir tanimlamasi i¢in manyetokalorik
malzemeler manyetik momentler ve orgii olmak {iizere iki alt sisteme ayrilabilir.
Sistemin toplam entropisi manyetik katki, orgii katkis1 ve elektronik katkidan

olugmaktadir ve denklemdeki gibi ifade edilir.

S(T,H) = Su(T, H) + Siat(T) + Su(T) .1)

Bir dis alan yoklugunda sistem deki manyetik momentler manyetokalorik
malzemenin sicaklifi temelinde belli bir yone yonelir ve titresirler. Dig alan
uygulandiginda, manyetik momentler manyetik alt sistemle iligkili entropiyi azaltarak

bu alana paralel yonlenirler.
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Miknatislanma islemi adyabatik olarak gerceklestirilirse, manyetik entropinin
azalmasi, Orgli entropisindeki bir artisa neden olur bu da Ornegin sicakliginin
artmasint saglar. Bu asamada manyetokalorik malzemeyi baslangi¢ sicakligina
getirmek i¢in bir 1s1 transfer sivisi kullanilabilir (Franco ve diger., 2012). Oda
sicakligina yakin g¢alisiliyorsa bu sivi su olabilir. Daha sonra, drnegin manyetik
entropisini arttirmak ve buna bagli olarak orgii entropisini ve sicakligini azaltmak i¢in
bir demanyetizasyon islemi uygulanir. Bu dort adim dongiisel olarak tekrarlandiginda

manyetik bir buzdolabi insa edilmis olur.

w‘ )‘j ‘f - ‘9‘\"‘
a Refrigeration cycle b Remove heat
Adiabatic magnetization /) Ny
e N L IS Wi
- R = “_ — T
Magnetic field Magnetic field
€ Adiabatic demagnetization 47, d Coolrefrigerator content &)
“““““ } ﬁ
yoo Srbuiapinsd P B
[ o o o R N O e o
AP Nand ,V\;\$r‘i§,, N\i
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ir«\zf& m;f//dl
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Sekil 4.3 Manyetizasyon ve demanyetizasyon islemi sirasinda manyetik momentlerin temsili

davranislart.

Bir manyetokalorik malzemeyi karakterize etmek icin kullanilan bazi biiyiikliikler
vardir. Bunlardan birincisi adyabatik olarak malzeme miknatislandiginda ya da
demanyetize edildiginde malzemenin sicaklik degisimi olan adyabatik sicaklik
degisimidir, AT, 4. Digeri ise manyetik entropi degisimidir, ASy;. Adyabatik sicaklik
degisimi ve AS), manyetik entropi degisimi biiyiikliklerini tanimlamak igin

Maxwell denklemlerinden yararlanilir.

26



oS oM
(a—H)T,p - (a—TL,p (42
oS oV
el - _ (= 4.3
<8p>T,H (8T)H,p 53)

oS OH
(o37),, =~ (57),, 9

Maxwell denklemleri kullanilarak manyetik entropi degisimi ve adyabatik sicaklik

degisimi icin denklem 3.7 kullanilarak denklem 4.5 ve 4.6 ifadeleri elde edilir.

Hmaz T (9M
AT,y = —p / —<—) dH (4.5)
°Jo ¢, \ar ),
Huas [ 9M
ASy = / (—) dH (4.6)
M 0 o oT "

Bir manyetokalorik malzemenin performansini degerlendirmek icin bir baska
onemli biiytikliik, sogutucu kapasitesi (refrigerant capacity-RC) olarak adlandirilan 1s1

miktaridir. RC ayn1 zamanda relative cooling power RCP olarak da bilinmektedir.

Thot
RO(H) = ASy (T, H)dT 4.7)

Teold

Literatiirde sogutucu kapasitesinin farkli tanimlamalar1 vardir (Franco ve diger.,

2012). Bunun sebebi integralin farkli yollarla hesaplanmasidir.
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Sekil 4.4 Sogutucu kapasitesi igin li¢ farkli integral gosterimi.

Sekil 4.4°de en istteki tanim i¢in, RCrywuy = ASﬁféTFWHM esitligi ile
hesaplanir.  Ortadaki tanimda ise, RC,.., pikin altinda ve 6Tpw g sicaklik
araligindaki bolgenin alanina karsilik gelir. Seklin en altindaki {iglincli tanim ise
Wood ve Potter tanimidir (Franco ve diger., 2012). Bu tanimda RC'yy p egrinin altinda

cizilebilecek en bliyiik dikdortgenin alanina karsilik gelir.

Manyetokalorik malzemeler iki baslik altinda ayrilabilir;

* Birinci derece faz gecisi (FOPT) gosteren manyetokalorik malzemeler

» Ikinci derece faz gegisi (SOPT) gdsteren manyetokalorik malzemeler
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Sekil 4.5 Birinci ve ikinci derece faz gecisi gosteren manyetik malzemelerin miknatislanma egrileri ve

faz gegisleri

Manyetokalorik etki caligsmalarinda en biiytik ilgi ideal manyetokalorik 6zelligi
gdsteren malzemeleri arastirmaktadir. Ideal bir manyetokalorik malzeme birinci
derece faz gecisinde oldugu gibi biiyiikk bir manyetokalorik etki sergileyen, termal
histeresizi olmayan, 1yi termal iletkenlige sahip ve dongii sirasinda malzemenin

biitlinliigiini saglayan iyi mekanik 6zellikleri olan elementlerdir.

Manyetokalorik etkiyi 6lgmek icin ¢esitli yontemler vardir. Temel olarak dogrudan
Olciimler ve dolayli dl¢limler olmak {iizere ikiye ayrilir. Dogrudan olgiimler direk
cihazlar yardimi ile adyabatik sicakligin Slgiilmesi ile iligkilidir. Bu metodda 6rnegin
baslangic 7;(H;) ve bitis T(Hy) sicakliklart manyetik alana bagl olarak &lgiiliir.
Manyetokalorik etki ise bu iki sicakligin farki olarak tanimlanir. Dolayli 6l¢iimler ise
izotermal manyetizasyon Olc¢limleri ve 1s1 kapasitesi Olglimleri olarak ayrilabilir.

[zotermal manyetizasyon &lgiimlerinde izotermal miknatislanma M(H)’m deneysel

2 oM
ASy = / (—) dH 4.8
M L\ar ), (4.8)

datalar1 kullanilarak

denklemi ile manyetik entropi degisimi ile hesaplanir. Manyetokalorik etki ve
manyetik entropi degisikligi, farkli manyetik alanlarda ol¢iilen 1s1 kapasitesi sicaklik
bagimliliklarindan belirlenebilir.  Bir manyetik alan degerindeki toplam entropi

S(T H) deneysel C(T H) verileri biliniyorsa hesaplanabilir.

S(T,H) = /0 : (@) dT + S, (4.9)
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Burada Sy 7=0 K’de ki entropidir. Entropi degisimi ise;

ASy(H,T) = S(T,H) — S(0,H) (4.10)

seklinde ifade edilir. Adyabatik sicaklik degisimi ise; AT(H,T) = T(S,H) —
T(S,0) seklinde verilir.

30



BOLUM BES
MANYETIK HIPERTERMIi

Manyetik hipertermi, manyetik nanopargaciklarin hedefleme yoluyla ya da
dogrudan tiimore enjeksiyon ile iletildigi ve daha sonra alternatif bir manyetik alana
maruz birakildig1 bir kanser tedavisidir (Erdogan, 2018). Amag¢ hedef kanser
bolgesini yaklasik 42 — 43°C"”ye (315-316 K) kadar 1sitmaktir. Hipertermi tedavisinin
etkinligi, tedavi sirasinda elde edilen sicaklik ile ilgilidir. ideal bir hipertermi tedavisi,
cevreleyen saglikli dokuya zarar vermeden timor hiicrelerini imha eder. Bu nedenle
maruz kalma siiresinin bir fonksiyonu olarak hedef bolge icindeki ve disindaki
sicaklik dagilimini tahmin edebilmek ¢ok 6nemlidir. Manyetik hiperterminin basarisi
kontrol edilebilen fiziksel ve manyetik 6zelliklere sahip manyetik nanopargaciklarin

gelisimine baglidir.

% b,
® Ny
\\
hedef A
__ ede 2t :
Mh.I.P 5 1 i MNPlerin
viicuda £ ‘ o
: e e dagilum
verilmesi
MNP lerin
hedefte
toplanmasi
F r
/J.."' i \\\\
>
e
¢ &7
MRG kontrollii salim  hipetermi

Sekil 5.1 Manyetik hipertermi.
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Manyetik spinler disaridan uygulanan alternatif manyetik alani takip etmeye
calisirken sahip olduklar1 enerjinin bir kismini termal enerji olarak yayarlar. Bu
sistemin baskin iiretim mekanizmasi1 Neel ve Brown relaksasyonudur (Dutz ve Hergt,

2013).

NEEL RELAXATION BROWNIAN RELAXATION

After application of a After application of a
Magnetic field B Magnetic field B

€ ¢ & &

B

N g rV i
R, SRR
Sekil 5.2 Neel ve Brown relaksasyonu.

Brown relaksasyonunda, tiim nanoparcacik manyetik momentin yoniinii tersine
cevirmek i¢in doner. Neel relaksasyonunda, nanopargacik yerinde sabit kalir ancak

manyetik moment dis alanla hizalanma y6niinii tersine ¢evirir.

Manyetik hipertermi uygulamalarinda kullanilacak olan nanomalzemelerin
alternatif manyetik alan altinda g¢evrelerine aktardiklari 1sinin 6lgeklendirilmesinde,
spesifik sogurma oran1 (SAR) veya spesifik giic kayiplar1 (SLP) degeri kullanilir.
SAR degeri nanosistemlerde miknatislanma degerlerine, parcacik dagilimlarina ve

ayrica uygulanacak alternatif manyetik alanin frekansina dogrudan baghdir.

Manyetik nanopargaciklara (MNP) alternatif bir manyetik alan uygulanirken,
manyetik alan histeresis donglisii alan1 4, manyetik hipertermide kullanilan enerjiye

ya da enerji kaybina karsilik gelir.

A——%m@% (5.1)

Burada, m(t) zamana bagli manyetizasyondur ve integral periyodik manyetik alanin bir

periyodu iizerinden alinmaktadir. MNP’ler ile iiretilen gii¢ spesifik absorpsiyon orant

32



(SAR) ile tanimlanr.

SAR = Af (5.2)

Burada f manyetik alan frekansidir. Manyetik hipertermide ama¢ SAR degerini
arttirmaktir.  SAR f ve poHq. 1n bir fonksiyonu oldugu i¢in bu parametreleri
arttirmak SAR degerini arttirmaya yardimei olur (Mehdaoui ve diger, 2011). Ancak
tibbi smirlamalar nedeniyle insan viicudu biiyiik manyetik alanlara maruz
birakilamaz. SAR bagka bir degisle manyetik nanopargacigin birim kiitlesi basina

absorbe edilen gii¢ miktaridir.

P
SAR = (5.3)
myNp
SAR degeri histeresis egrilerinden hesaplanmak istendiginde;
SAR = / ,uoj{m(h)dh (5.4)
PMNP

denkleminden yararlanilir.

Manyetik hipertermide caligmalar SAR degerini daha az nanoparcacik ve daha
diisiik manyetik alan degerleri kullanilarak arttirmak iizerine yogunlastirilmistir. SAR
degerini optimize edebilmek i¢in ii¢ yol vardir: Birincisi SAR doymus miknatislanma
ile dogru orantili oldugundan doymus miknatislanma degerini arttirmak, ikincisi
MNP’lerin anizotropisini en uygun hale getirmek ve sonuncusu MNP’lerin

boyutlarint optimize etmektir.

Manyetik hipertermide kullanilacak malzemelerin uygulanabilirliginin en 6nemli
dlciitii biyo-uyumluluklaridir. insan viicuduna enjekte edilebilecek insan viicuduna
uyumlu ve viicutta toksin birikimine sebep olmayacak malzemeler gereklidir. Fe;Os
ve Fe3O, nanomalzemeleri son yillarda biyo-uyumluluklari nedeniyle manyetik

hipertermi arastirmalarinda sik¢a kullanilmaktadir.
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Basel ve arkadaglari, 2012 yilinda rapor ettikleri ¢aligmalarinda demir/demir oksit
nanoparcaciklarini sentezlemis ve bunlar1 farelerin timor yerlesme hiicrelerine
yiiklemislerdir. Bu MNP’ler enjekte edildiginde diger organlara sizmadan sadece
pankreas tiimorlerine sizmustir. Enjeksiyondan 1ii¢ giin sonra fareler,
nanoparc¢aciklarin 1s1 tiretmesi i¢in 20 dakika siireyle dis bir manyetik alana maruz
birakilmiglardir. Elde edilen sonuglar incelendikten sonra bu sistemin, pankreas ve
diger kanser tiirlerinde, hedefe yonelik hipertermi tedavisinde MNP kullanim

potansiyelini kanitlamistir (Basel ve diger., 2012).

5.1 Dinamik Faz Gegisleri

Manyetik hiperterminin temeli zamanin bir fonksiyonu olan dis manyetik alandir.

Sistemi tanimlamak i¢in kullanilan Hamiltonyen;

H=-J> 88 —h(t)> 5 (5.5)
(i.9) i

seklindedir. Burada dig manyetik alan h(t) = hocos(wt), h(t) = hocos(wt) ya da
kare dalga h(t) = +hg seklinde olabilir. Sistemin periyodu p = 27 /w ve genligi ise
ho olarak tanimlanir. Spin bagina miknatislanma, N orgiideki pargacik sayisi olacak

sekilde;

mit) = 5 S50 (5.6)

ifadesi ile verilir. Sistemde sicaklik indergenmis sicaklik olarak alinir. Bu sabit
sicaklik degeriyle, dikkate alinan model hy = 0 durumu i¢in diizenli bir faz gdsterir. Bu
secim dis manyetik bilesenlerin (yani dis alanin periyodu ve genligi) sistem iizerindeki
etkilerinin acikca belirlenmesini saglar. Dinamik diizen parametresi, salinimli alanin

k. dongiisii boyunca zaman ortalamali manyetizasyondur.
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1 2kt1/2
O = / dim(t) (5.7)
2751/2 2(k=1)t1 /2

Burada ¢, 5 yar1 periyottur. Dongii, h(t) isaret degistirdiginde baslayacak sekilde

secilir. Benzer sekilde normalize edilmis dongii ortalamali i¢ enerjide hesaplanir.

E 1 /th1/2 1
LA dt—Si(£)S(t (5.8)
J 2t172 Jok-1)t, (0)55(¢)

Alanin yar1 periyodunun bir fonksiyonu olarak faz gecis noktalari, dinamik diizen

parametre egrilerinin varyansmim Yy (manyetik duygunluk) pik noktalarindan elde

edilir,

Xq = N(@*) - (Q])*) (5.9)

Ayni sekilde i¢ enerjideki dalgalanmalara karsilik gelen 6zgiil 1s1 ise asagidaki ifade ile

verilir.

xe = N((E?) — (E)?) (5.10)

Dinamik faz gegisleri iki ana unsur sistemin gevseme siiresi (yar1 kararli dmiir) ve
dis alanin periyodudur. Sistemin gevseme siiresi, manyetizasyonun sifira diisene kadar
gecen slire olarak tanimlanir. Sistemde bu iki etken arasinda bir rekabet vardir ve bu

rekabetin sistem tizerindeki etkisi su sekilde ozetlenebilir:

* Dig alanin periyodu sistemin gevseme siiresinden daha yiiksek ise, sistemdeki
spinler degisen dis alana yanit vermek icin yeterli siireyi yakalarlar. Dolayisiyla
dis alan pozitif (negatif) degerde oldugunda, sistemdeki spinler yukari (asag)
yonlenirler. Bu durumda dig alanin tam dongiisii boyunca zaman ortalamali

manyetizasyon sifir etrafinda salinim yapar. Bu bolge dinamik olarak diizensiz
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yani paramanyetik faza karsilik gelir.

* Dis alanin periyodu sistemin gevseme siiresinden daha diisiik oldugu zaman
sistemdeki spinler dis alan degisirken alana yetisemez. Dis alana karsi kendi
konumlarint koruma egiliminde olurlar. Bu nedenle, dinamik diizen
parametresi bu bolge i¢inde sifir olmayan bir deger etrafinda salinim yapar ve

karsilik gelen faz dinamik olarak diizenli yani ferromanyetik fazdir.

* Bu iki durumun aksine, dis alan periyodu ile sistemin gevseme siiresi birbirine
yaklagik biyiikliklerde oldugunda, dinamik olarak ferromanyetik ve
paramanyetik fazlar arasinda bir dinamik faz gecisi gozlenir. (Vatansever

ve diger., 2021)

Sekil 5.3’de bu ii¢ durum i¢in zaman ortalamali manyetizasyon ve dis alan

degisiminin periyoda bagimlilig1 gosterilmistir.

pE—TT b;
- @ o ®)
WWMW\MW\[\AM/\ANVW B

H(t), m(t)

100 200 300 400 500 200 400 600 800 1000 1200 1400
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&]““W‘““W\w
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200 400 60 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000
t(MCss)

H(), m(t)

Sekil 5.3 p=2,0 igin hg = 0, 40 genliginde manyetizasyon zaman serileri (a) ¢, /2 = 20 dinamik diizenli
faz (ferromanyetik) (b) ¢;/, = 70 dinamik faz gecis bolgesi (c) t1/2 = 200 dinamik diizensiz faz

(paramanyetik)
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Sekil 5.4’te ise diizen parametresi (), 'nin periyoda bagli zaman serisi gosterilmistir.
Burada yar periyot ¢ o = 20 oldugu durum dinamik olarak diizenli faz () # 0, ¢/, =
200 oldugu durum dinamik olarak diizensiz faz () ~ 0 ve £y, = 70 oldugu durum
ise dinamik faz gecis bolgesidir. Elde edilen sonuglar literatiir ile tutarlilik gdstermistir

(Buendia ve Rikvold, 2008).
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Sekil 5.4 T=3,0’da p=2,0 ve hy = 0,40 i¢in diizen parametresi zaman serisi
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BOLUM ALTI
SONUCLAR

6.1 Manyetokalorik Etki Sonuclari

Isitma/sogutma sistemlerinde alternatif bir teknoloji olarak manyetokalorik etkiden
yararlanilmasi giinlimiizde dikkat ¢eken konulardan biridir. Manyetokalorik agisindan
nano boyutlu malzemeler, kiitlesel (bulk) sistemler ile karsilastirildiginda br takim
avantajlara sahiptir. Manyetik nanoparcaciklarin boyut ve geometri gibi 6zelliklerinin
manyetokalorik ozellikleri tizerindeki etkisini belirlemek gelismis manyetokalorik
etkilerin gozlemlenebilmesi i¢in 6nem arz etmektedir. Bu c¢alismada bu etkileri
inceleyebilmek adina farkli boyut ve geometrilerde nanoparcaciklar tasarlanmistir.
Simiile edilen nanopargaciklar manyetokalorik etkileri gézelmeleyebilmek i¢in farkli
buiytikliikteki dis manyetik alanlara maruz birakilmislardir.  Dis manyetik alan
degerleri h=1,0, 2,0, 3,0, 4,0 ve 5,0 olarak sec¢ilmistir. Yarigap iki farkli degerde
olmak iizere R=10,0 ve 15,0 seklinde alinirken, p parametreleri ise p=1,0, 1,5, 2,0
3,0, 5,0 ve 50,0 degerlerindedir.  Tasarlanan nanopargaciklarin sekillenimleri,
icerdikleri pargacik sayilar1 gibi detaylar boliim (3.1)’de ele alinmistir. Monte Carlo
simiilasyonu i¢in Monte Carlo adim sayi1s1 MCS=10000, ihmal edilen adim sayisi ise
DISC=2500 olarak belirlenmistir. Monte Carlo simiilasyonu 25 kez tekrarlanip, 25
deneyin ortalamasi alinarak sonuglar elde edilmistir. Monte Carlo simiilasyonu ile
tim parametrelere ait manyetizasyon manyetik duygunluk ve i¢ enerji egrileri

hesaplanmustir (sekil 6.1 ve 6.2).

Sekil 6.1 Dis manyetik alan sifir oldugu durumda Monte Carlo simiilasyonu ile edilen R=10,0 i¢in (a)

manyetizasyon-sicaklik (b) manyetik duygunluk-sicaklik (¢) i¢ enerji-sicaklik egrileri
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Sekil 6.2 Di1g manyetik alan sifir oldugu durumda Monte Carlo simiilasyonu ile edilen R=15,0 i¢in (a)

manyetizasyon-sicaklik (b) manyetik duygunluk-sicaklik (c) i¢ enerji-sicaklik egrileri

Sekil 6.1(a) ve 6.2(a)’da verilen manyetizasyon sicaklik egrilerinin siirekliliginden
manyetik nanopargaciklarin ikinci dereceden ferro-para faz gegisi gosterdigi
gozlemlenmistir. ~ Sekil 6.1(b) ve sekil 6.2(b)’de manyetik duygunluk pikleri
goriilmektedir. Bu pikler ferromanyetik fazdan paramanyetik faza gecis sicakliklarina
karsilik gelmektedir. ~ p parametresi arttikca gecis piklerinin kritik sicaklik

degerlerinin artt1g1 agikca goriilmektedir.
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Sekil 6.3 Faz gecisi kritik sicaklik 7. degerlerinin yarigap ve p parametresine bagliligi

Sekil 6.3’te hem yarigapa (R=10,0 ve 15,0) hemde p parametrelerine bagh kritik
sicaklik 7. degerlerinin degisimi goriilmektedir. Sekilden goriildiigii tizere pargacigin
boyutu yani yarigap: arttikga gecis sicakligida artis gostermektedir. Ayni sekilde
parcacigin sekillenimini belirleyen p arttikca nanopargacigin sahip oldugu parcacik
sayisinin artmasina bagli olarak gecis sicakligi yine artis gosterir. (Acharyya ve

Chakrabarti, 1995)
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Sekil 6.4 Tim p parametreleri ve R=10.0 i¢cin manyetik entropi degisim egrileri (a) h,, = 1,0 (b)
h, =2,0(c) by, =3,0(d) by, =4,0(e) A, = 5,0

Sekil 6.5 Tiim p parametreleri ve R=15.0 i¢cin manyetik entropi degisim egrileri (a) h,, = 1,0 (b)
hm, = 2,0(¢) by, = 3,0 (d) by, = 4,0 (€) by, = 5,0

Sekil 6.4’de yarigap R=10,0 i¢in denklem (4.6) ile elde edilen manyetik entropi
degisimleri sabit bir dis manyetik alan biiyiikliigiinde farkli p parametreleri igin
verilmigti. ~ Aym1 sekilde sekil 6.5°de yarigap R=175,0 i¢in manyetik entropi

degisimleri goriilmektedir.

Manyetik entropi degisiminin nanoparcacigin gegis sicakligi civarinda maksimum
degere sahip oldugu goézlemlenmistir. Manyetik entropi degisimi piklerinin sabit dig
manyetik alan biiylikliikklerinin  her degerinde oktahedral (p=1,0) sekilli
nanopargcaciklardan kiirelere p — oo gidildik¢e hem pik noktalarinin degerinin hemde

kritik sicaklik degerlerinin artti§1 goriilmektedir.
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Sekil 6.6 D1s manyetik alan biiyiikliiklerine gére R=10.0 i¢in manyetik entropi degisim egrileri (a) p=1,0
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Sekil 6.7 D1s manyetik alan biiyiikliiklerine gére R=15.0 i¢in manyetik entropi degisim egrileri (a) p=1,0
(b) p=1,5 (¢) p=2,0 (d) p=3,0 (e) p=5,0 (f) p=50,0

Sekil 6.6 ve 6.7°de R=10,0 ve 15,0 i¢in her bir p parametresinin farkli dis manyetik
alan biiytikliiklerine gore entropi degisimleri verilmistir. Sekillerden goriildiigii gibi her
p degeri manyetik entropi degisiminin maksimum degerinin uygulanan dis manyetik

alan ile birlikte artis sergiledigi ortaya konulmustur.
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Sekil 6.8’de ise tim p parametreleri i¢in elde edilen manyetik entropi degisimlerinin
hem dis alan hemde yarigap ile nasil degistigi gosterilmistir. Ozet niteliginde olan bu

grafikten sicaklik eksenindeki tiim artiglar agikca goriilmektedir.
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Sekil 6.8 Manyetik entropi degisim egrilerinin yar1 ¢ap ve dis manyetik alan biiyiikliiklerine bagliligi (a)
p=1.0 (b) p=1.5 (c) p=2.0 (d) p=3.0 (¢) p=5.0 (f) p=50.0

Ozetlemek gerekirse, manyetik hipertermi etkilerini incelemek i¢in Monte Carlo
simiilasyonu kullanildi. Manyetik nanopargaciklar R=10,0 ve 15,0 yarigaph p=1,0,
1,5, 2,0, 3,0, 5,0 ve 50,0 parametrelerine sahip ti¢ boyutlu nanoparcaciklar: tasarlandi
ve diizen parametresi, manyetik duygunlugu ve i¢ enerjileri elde edildi. Elde edilen
bu degerler ile manyetokalorik 6zellikleri incelendi. Ayni nanoparcacik sekilleri i¢in
izotermla manyetik entropi degisiminin termal degisimi uygulanan farkli dig alan
biiyiikliikleri i¢¢in elde edilmistir. Manyetik entropi degisiminin nanopargacigin gecis
sicakligr civarinda maksimum degere sahip oldugu gozlemlenmistir. Manyetik
entropi degisiminin maksimum degerinin uygulanan dis manyetik alan ile birlikte
artis sergiledigi ortaya konmustur.  Ayrica, sabit nanoparcacik biiylkligi i¢in
oktahedral sekilli nanoparcaciklardan kiiresel nanopargaciklara dogru gidildikce
manyetik entropi degisimi daha yiiksek sicakliklarda maksimum deger sergiledigi
gbzlemlenmistir. Belirli bir manyetik nanopargacik sekli icin nanopargacik
bliytikligl arttikca manyetik entropi degisimi egrisi sicaklik ekseninde saga dogru
kaymustir. Son olarak niimerik sonuglar, nanopargacigin boyutunun ve geometrisinin
degistirilmesinin parc¢aci@in manyetokalorik 6zelliklerinin kontrol edilebilmesi igin

olanak sagladigini gostermistir.
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6.2 Manyetik Hipertermi Sonuclari

Bu caligmada manyetik hipertermi ozelliklerini incelemek amaciyla iki farkli
yaricapta ve 1ii¢ farkli p parametresine sahip lic boyutlu nanoparcacik simiile
edilmistir. Yarigap degerleri R=10,0 ve 15,0 olup p parametreleri ise 1,0, 2,0 ve 50,0
olarak secilmistir. Dinamik faz gecisleri sabit bir sicaklik degeri altinda ele alinmistir
T = 3,0. Bu se¢im dis manyetik alan bilesenlerinin (dis alan periyodu ve genlik)
sistem iizerindeki etkisini belirlemeyi daha agik hale getirir. Burada zamana bagh
salimim yapan dig manyetik alan h(t) = hocos(wt) seklinde segilmistir ve dis alan
genlik degerleri hy =0,35, 0,40, 0,45, 0,50 ve 0,55 olarak belirlenmistir. Monte Carlo
simiilasyonu i¢in Monte Carlo adim sayis1t MC'S = 10000p ve ihmal edilen adim
sayist DISC = 2500p olarak alinmistir. Deney sayist 10 olarak belirlenip sonuglar
icin ortalama alinmistir. Denklem 5.6 ile elde edilen ve sekil 5.3’te gdsterilen zaman
serilerinden dinamik diizen parametresi 5.7 denklemi ile elde edilir. Alanin yan
periyoduna bagl faz gegis noktalar ise diizen parametresinin varyasyonunun y pik
noktalar1 ile bulunur. Sekil 6.9 ve 6.10°da yarigap R=10,0 ve R=15,0 igin p=1,0
parametresine ait dinamik diizen parametresi, manyetik duygunluk, i¢ enerji ve 6zgiil
1s1 egrileri verilmistir. Sekil 6.9(a) ve 6.10(a)’dan dinamik diizen parametresinin yari
periyot degerlerinin artmasiyla sonlu bir degerden baslayip sistematik bir sekilde
azaldig1 goriilmektedir. Bu bolgede diizenli faz ve diizensiz faz arasinda bir faz gegisi
meydana gelir. Bu noktalarin degerleri genel olarak segilen pargacigin biiyiikliigiine
baghdir.  Sekil 6.9(b) ve 6.10(b)’de verilen diizen parametresinin varyansinin
davranisida diizen parametresinde goriilen davramiglari dogrular. Dis alanin yari
periyodu kritik degere ulasinca manyetik duygunluk iraksar, bu iraksama ayni
zamanda sistemde var olan ikinci derece faz gecisinin gostergesidir. Sekillerden faz

gecis noktalarinin dis alanin genligine baglilig1 agikca goriilmektedir.
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Sekil 6.9 R=10,0 p=1,0 igin farkl1 dis alan genliklerine karsilik gelen (a) diizen parametre egrileri (b)

manyetik duygunluk egrileri (c) i¢ enerji egrileri (d) 6zgiil 1s1 egrileri
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Sekil 6.10 R=15,0 p=1,0 i¢in farkli dis alan genliklerine karsilik gelen (a) diizen parametre egrileri (b)

manyetik duygunluk egrileri (c) i¢ enerji egrileri (d) 6zgiil 1s1 egrileri

Diizen parametresinin varyansinin pik noktalarindan elde edilen kritik faz gecis
noktalar1 sekil 6.11°de gosterilmistir. Sekilden, dinamik olarak diizenli ve diizensiz
fazlarin gegis noktasi olan kritik yar1 periyot ¢;/, degerleri, dis manyetik alanin
genliginin diistik oldugu bolgelerde yiiksek degerler alirken genlik arttikca kritik

degerin azaldig1 agik¢a goriilmektedir.
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Sekil 6.11 Tiim nanopargacik sekillenim ve boyutlari i¢in faz diyagramlari (a) p=1,0 (b) p=2,0 (c) p=50,0

Ayni geometriye sahip manyetik nanopargaciklar i¢in sistem boyutu ile faz gegis
noktalarinin degeride artar (sekil 6.12). Manyetik nanoparcacigin boyutu biiytidiigiinde
ayni zamanda sistemin sahip oldugu parcacik sayisida artar. Spin sayisinin artmasiyla
toplam enerjiye olan katkida artar. Bdylece daha biiylik boyutlu bir nanopargacigin

fazin1 degistirmek i¢in daha biiyiik yar1 periyot degerlerine ulasilmasi gerekir.
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Sekil 6.12 hy = 0.40 i¢in tiim yaricap ve p parametrelerinin kasilastirilmasi (a) diizen parametresi (b)

manyetik duygunluk (c) i¢ enerji (d) 6zgiil 1s1

Manyetik hipertermi i¢in uygun nanopargacigi belirlemek ya da baska bir degisle
en uygun 1sitma silirecini saptamak amactyla manyetik nanoparcaciklarin SAR
degerleri hesaplanmistir. Bunun i¢in dncelikle manyetizasyonun dig alana gore elde
edilen histeresis egrilerinin altinda kalan alan olan /loop area (A) degerleri
belirlenmistir. Daha sonra bu degerlerden yararlanilarak SAR degerleri
hesaplanmistir. Sekil 6.13°de p=1,0 R=10,0 ve 15,0 icin loop area ve SAR degerleri
verilmistir. A ve SAR iizerindeki boyut etkileri sekil 6.14’°te acikga goriilmektedir.
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Sekil 6.13 p=1,0 parametresi i¢in histeresis dongii alanlar1 ve SAR degerleri (a) R=10,0 Loop Area (A)
(b) R=10,0 SAR (c) R=15,0 Loop Area (A) (d) R=15,0 SAR
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Sekil 6.14 hy = 0.40 oldugu durumda tiim yarigap ve p parametreleri igin histeresis dongii alanlar1 ve

SAR degerleri karsilastirilmasi (a) Loop Area (A) (b) SAR

Manyetik hipertermi tedavisinde kullanilacak nanopargaciklarin SAR degerlerini
belirlemek i¢in parametre uzayr paramanyetik fazi icerecek sekilde segilir. Bunun
nedeni, dis alan periyodunun histeresis dongii alan1 ve SAR degerleri iizerindeki
etkisini daha kapsamli bir sekilde inceleyebilmektir. Paramanyetik bolge dis bir
manyetik alan ile kolaylikla manipiile edilebilir. Bu ¢aligmada histeresis dongii alan1
A ve SAR degerlerini paramanyetik bolgede hesaplayabilmek i¢in dis alanin genligi
ho Sekil 6.15’te R=10,0 ve 15,0 degerleri i¢in

ho

0,80 olarak secilmistir.

0,80°de tiim p parametrelerinin histeresis dongii alanlar1 ve SAR degerleri

verilmigtir. ~ Sekil 6.16’da ise histeresis dongli alan1 ve SAR icin boyut etkisi

gozlenmektedir.
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Sekil 6.16 by = 0.80 paramanyetik bolge i¢in histeresis dongii alanlar ve SAR degerlerinin boyut
karsilastirmasi (a) Loop Area (b) SAR

Sekildende goriildiigii gibi parcacigin boyutu arttiginda histeresis dongii alan1 ve
SAR degerleride artmaktadir. R=15,0 ve p=50,0 olan manyetik nanopargacik en yiiksek

histeresis dongii alan1 ve SAR degeri vermistir.
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Ozetlenecek olursa, bu tez ¢alismasinda kritik davranis, histeresis dongii alan1 ve
farkli sekillenimdeki nanoyapilarin SAR degerleri Monte Carlo simiilasyonu ile
arastirildi. Manyetik hipertermi i¢in {i¢ farkl tipte nanoparcaciga odaklanildi p=1,0,
2,0 ve 50,0. Bu degerlerin segilmesinin nedeni sinir degerler olmasidir. p = 1,0
oktahedrale, p=2,0 kiireye ve p=50,0 yaklasik olarak kiipe karsilik gelir. Tim
parametrelerin zaman serileri, dinamik diizen parametresi i¢ enerjisi ve bunlarin
varyanslar1 hesaplandi. Faz diyagramlari elde edildi. Histeresis dongii alanlar1 ve
SAR degerleri bulundu. Faz gecis noktalar1 birbiri ile kiyaslandiginda boyut ve

sistemin sahip oldugu pargacik sayisiyla orantili sekilde artis gosterdigi bulundu.
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