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OZET

Bu c¢alisgmada kimyanin anorganik kimya,
organik kimya, fizikokimya, analitik kimya ve
biyokimya gibi temel alanlarinda ve bu
alanlara iliskin miihendislik hesaplamalarinda
uygulamada karsilagilabilecek bilgi
teknolojileri iizerinde durulmus olup secilen
baz1 6rnek uygulamalar ile de konular daha
ayrintili olarak incelenmistir. Cok genig bir
alam1 kapsayan bu uygulamalar temel alanlar
cercevesinde simiflandirilarak, yazilimlar hem
yapisal olarak hem de pratik kullanimlari
acisindan ele alinmustir.

Anahtar  kelimeler: bilisim, teknoloji,
kemometri, istatistik, modelleme, simulasyon,
kimya, kimyaci

INFORMATION TECHNOLOGIES
FOR CHEMISTS

ABSTRACT

In this work, it was reviewed information
technologies encountered on basic areas of
chemistry like inorganic chemistry, organic
chemistry, physical chemistry, analytical
chemistry and biochemistry and on engineering
calculations related these areas practically, and
studied on some selected applications in
detailed. These applications in a wide range
were classified on the basic areas and related
softwares were studied on their uses both
structurally and practically.

Keywords: information, technology,
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1. GIRIS

Son yiizyilda yasanan endiistri devrimini
izleyen bilgi c¢agi, pek c¢ok bilimin hizla
gelismesini, bilisimle girisimini ve bdylece
daha c¢ok  bilginin daha kisa siirede
tiretilmesini, teknoloji ile biitiinlesmesini,

paylasilmasini ve boylece daha etkin olarak
optimum  kosullarda  degerlendirilmesini
saglamistir. En 6nemli gelisme de bu bilgilerin
kolayca wulagilabilecek sekilde saklanmasi,
birbiriyle iliskilendirilerek yapilarin ya da
stireclerin modellenmesi, yeniden simiilasyonu
ile canlandirilmast ve boylece, siireglerin
kontrol edilerek denetim altina alinmasini
saglayan donanim alt yapist ve yazilim
tekniklerinin geligsmesi ile birlikte tiim diinyay1
saran bu bilgi agina ekonomik degeri olanlar
disinda kismen de olsa internet iizerinden
ulagilabilmesidir. Bu ¢ercevede yasanan bilgi
siiregleri bilginin deneysel, kavramsal ve
tasarimsal olarak {iretilmesi paylagilmasi ve
teknolojiye aktarilmasidir [1]. Kimyasal {iretim
stireclerine bakildiginda ise, bu alandaki yeni
iiriinler ve yeni konular da onun yaraticiliginin
bir sonucu olup son elli yilda kimyanin
yarattig1 iiretimler yasami ¢epegevre sararken,
yeni konularimi da beraberinde yaratmistir. Bu
konular ayr1 ayr1 adlar alirken ancak 6ziinde
daima kimya olarak kalir. Bu ¢ergevede ister
Ozgiin mekanik ya da elektriksel ozelliklere
sahip bu yeni malzemelerin {iretilmesine
uygulanan kimyanin yogunlasacagi alan ister
nano teknolojiler olsun, ister biyokimyanin
alanina giren ve yasami biiyllk oranda
degistiren biyo teknolojiler olsun, maddenin
ozellikleri ve doniigiimleriyle ugrasan her sey,
o madde ister canli ister cansiz olsun, kéken
itibartyla kimyadir. Kimyada ve kimyasal
iretim siireglerinde ise bilisim ve bilisim
teknolojilerinin  kullanim1  daha simdiden
biiylik 6nem tasiyor ve onlimiizdeki yillarda bu
Onemin hizla artacagi da cok aciktir [2].
Genelde yasanan bilgi siireclerinde bilginin
iretilmesi  siirdiiriilebilir ~ bir  gelismenin
temelini olustururken 6zelde kimya alaninda da
bdyle olmasi kaginilmazdir. Bugiin diinyadaki
iiretim ve hizmet siirecleri bolgeler arasinda
farklilik gosterse de ulasilan yagsam kalitesi
acisindan  ingaattan  makineye, elektrik-
elektronikten bilisime, sagliktan egitime gibi
her alanda siirdiiriilen ekonomik olan ya da
olmayan tiim faaliyetler bir bilgilenme siireci
ile baglamakta ve yine bilgilenme siirecleri
icinde devam etmektedir. Her adimda iiretilen
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ve saklanan bilgi miktar1 hizla artmakta ve
bunlarin degerlendirilebilmesi de ancak yine
bilgi teknolojileri ile miimkiin olmaktadir. Bu
teknolojinin  alt yapisint  da  bilgisayar
donanimlar1, yazilim paketleri ve paylasim
aglar1  olusturmaktayken bu teknolojilerin
verimli kullanimi da egitimden baslayarak
bliylik bir 6nem arz etmekte ve bu konudaki
cabalar her gegen giin hizla artmaktadir.
Ozellikle  egitimden iiretime  dogrudan
programlamaya yonelik yazilimlarla birlikte
kullanimi1 artan simiilasyon ¢alismalarinin
secimine iligkin kriterlerin belirlenmesinde yol
gosterici  olabilecek  aragtirmalarda  sikca
yapilmaktadir [1, 3]. Bu g¢ercevede hazirlanan
bu ¢aligmada kimya ve kimyaya dayali {iretim
sireglerinde  yararli  olabilecek  bilisim
teknolojilerinin bir siniflandirilmasi yapilmig
olup bunlarin pratik kullanimlar1 ele alinmistir.

2. KIMYA VE KiMYASAL SURECLER
ACISINDAN BIiLiSiM TEKNOLOJILERI

Kimya ve kimyasal iglemlerin yer aldigi
sireglere  bakildiginda karsilagilan  temel
alanlar koordinasyon kimyasinmi da kapsayan
anorganik kimya ve organik teknolojiler,
fizikokimya ve nanoteknolojiler, reaksiyon ve
katalizor teknolojileri ile niikleer teknolojiler,
biyokimya, biyoinformatik ve biyoteknoloji ile
analitik kimya ve deneysel Ol¢im ve
degerlendirme  teknolojileri  ile  analiz
laboratuarlarmin bilisim yonetim teknolojileri
ve tim bu teknolojilerin iiretim siireglerine
aktarildigi kimyasal stireglerinin
optimizasyonu ile modellemesinin
simiilasyonunun, kontroliiniin ve tasariminin
gergeklestirildigi miihendislik ¢oziimlemeleri
olarak siniflandirilabilir [4, 5, 6, 7, 8,9, 10, 11,
12,13, 14, 15, 16, 17, 18, 19].

Bilgi ve  bilgi teknolojileri  agisindan
bakildiginda uygulamada karsilasilabilecek
yazilimlar1 asagidaki gibi smiflandirmak
miimkiindiir.

1. Bilgisayar ve bilgisayar aglarinin aktif
kullanimmna imkan saglayan DOS,
WINDOWS ve LINUX gibi isletim
sistemleri ile network ag paylasim
sistemleri ve PC bilgisayar
kullanicilar1 ile WEB sistemleri igin
giivenlik yazilimlar

2. Ofis, muhasebe ve pazarlama gibi
hizmetler i¢in kullanmilan WORD,

EXCEL, POWER POINT gibi
yazilimlar

3. Her tirli yazilimla birlikte de
kullanilan ve elde edilen verilerin
depolandigt My SQL ve Oracle gibi
veri tabanlarmma iliskin  verilerin
degerlendirildigi ve veri madenciligine
iligkin yazilimlar

4. Organik ve anorganik yapilarin
molekiiler boyutta formiilize edilip
sekillendirildigi ve atomlar ya da
molekdiller arasl reaksiyonlarin
canlandirildigt Chem Sketch ve Chem
Axon gibi simulasyon programlari

5. Kimyasal analiz stireglerinin
gerceklestirildigi laboratuarlarda
analizlerin dogrudan yapildig1i gaz
kromotografisi (GC) ya da atomik
absorbsiyon (AAS) gibi cihazlarin
kontrol programlar1 ve kullanic1 ara
ylzeyleri

6. Laboratuarlarda veya diger iretim
stireclerinde elde edilen verilerin veya
veri gruplarinin degerlendirildigi SPSS
ya da Minitab gibi istatistiksel ya da
biyo istatistiksel amagli programlar

7. Cok sayida verinin iretildigi,
depolandig1 laboratuarlarla ilgili olarak
hazirlanmis 17025 yada 22001 gibi
ISO standartlar1 dogrultusunda
raporlarin ve dokiimanlarin
hazirlandig1 laboratuar yada prosesler
icin kullanilan LIMS gibi laboratuar
bilgi yonetim sistemlerine iliskin

yazilimlar
8. Uretim siire¢lerinde ve tesislerin
optimizasyonu, modellemesi,

simiilasyonu ile bu siirecin sicaklik,
derigim, akis hiz1 gibi parametrelerinin
kontrolii ile vana veya benzeri tasiyici
sistemler gibi proses cihazlarinin
mekanik tasariminda ve kontroliinde
kullanilacak olan kontrol iiniteleri ve
kullanici ara ylizeylerinin
tasarlanmasinda gerekli olan C++,
MATLAB, MATHEMATICA gibi
yazilimlar

Tiim bu yazilimlara bakildiginda ya dogrudan
C++ gibi derleyiciler aracilifiyla yazilan ve
daha profesyonel yazilimci 6zellikleri isteyen
yazilimlar ile, MATLAB gibi daha az
profesyonellik  isteyen ve ancak ara
ylizeylerinde programlama yapilabilen
yazilimlar1 ya da Ofis, SPSS, Biyoinformatik,
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Chem Sketch veya Chem Axon gibi dogrudan
programlamaya ihtiya¢ duymayan simulasyon
paketleri olarak siniflandirilabilirler [1, 17, 20,
21,22,23,24].

Bu calismada da agirlikli olarak kimya ve
kimyasal siireglerde karsilagilan istatistik,
biyoinformatik, laboratuar Olglimleri ve
degerlendirmeleri, modelleme, simiilasyon,
optimizasyon ve tasarim  asamalarinda
karsilagilabilecek pratik Ornek uygulamalar
tizerinde durulacaktir.

2.1. isletim Sistemleri, Bilgisayar Aglar ve
Bilisim Giivenligi

Isletim sistemleri denildiginde ilk akla gelen
DOS, WINDOWS, LINUX gibi sistemler olup
WEB gibi internet ya da i¢ aglar iizerinde
kurulu bilgisayarlarin giivenligini tehdit eden
en Onemli unsurlar ise basta virlisler olmak
lizere solucanlar, truva atlari, casus yazilimlar
ve spamlardir ve basart ancak bu unsurlara
karst  yapilacak  biitiinciill  ¢alismalarla
mimkindiir [25, 26].

2.2. Temel Biiro Yazilimlari

Burada en c¢ok Kkarsilasilan iiriinler WORD,
EXCEL ve POWER POINT gibi olup bunlar
dokiiman yazimi, verilerin hesaplanmasi ve
grafiklendirilmesi ile genel sunum
amaghdirlar.[27].

2.3. Veri Tabanlan

SQL gibi verilerin toplanip islendigi yazilimlar
olup Excel in de pratik olarak bir veri tabani
amaciyla kullanilabilecegi unutulmamalidir
[27, 28].

2.4. Molekiiler Boyutta Yapilandirmalar Ve
Reaksiyonlar

Anorganik ya da organik molekiillerin
yapilariin iki yada ii¢ boyutlu ¢izimlerinin
yapilabildigi ara yiizeyler ile anorganik ya da
organik  kokenli reaksiyonlarda molekiil
hareketlerinin ~ gdrsel olarak izlenmesini
saglayan ACD / Chem Sketch gibi molekiiler
simiilasyon ilgili olarak hazirlanmis baz1 paket
programlar mevcuttur [20, 21, 29].

2.5. Laboratuar Analiz Cihazlan

Kimyasal laboratuarlarda kullanilan ¢ok
sayidaki analiz cihazlarindan biride gaz
kromatograflaridir (GC) olup bu tiir cihazlarin
pratik  olarak  kullanimlar1  ve  analiz

sonuclarinin degerlendirilmesi icin
olusturulmus  kullanict  ara  yiizeyleri
bulunmaktadir [30].

2.6. Kimyada Verilerin Islenmesi Ve
Degerlendirmesi

Kimyasal iiretimlerin gergeklestirildigi
tesislerde ve laboratuarlarda ozellikle analitik
kimya acisindan  bakildiginda  verilerin
islenmesi ve istatistiksel degerlendirilmesi ile
bu verilerin saglandigi deney faktorlerinin
aragtirllmasi, optimize edilmesi, zaman
tasarrufunun saglanmasi ve kantitatif 6lgtimler
icin kalibrasyonlarin gergeklestirilmesi igin
gerekli olan deneysel tasarimlarin hazirlanmasi
kimyanin belki de en ¢ok hesaplama ve
modelleme ¢alismalarina ihtiyag duyuldugu
alanlaridir.

Temel kimya ve fizik bilgileri ile birlikte
mithendislik  ve hesaplama tekniklerine,
matematik ve istatistik konularina ve dolayli
olarak bu calismalarin pratige
dontistiiriilebilecegi  yazilimlara  dayanan
kimyada verilerin iglendigi ve degerlendigi bu
alan kemometriks olarak da bilinmektedir.
Verilerin  istatistiksel ~degerlendirilmesinde
SPSS, Excel ya da Minitab gibi yazilimlar
kullanictya kismen kolaylik saglarken deney
tasarimlarinin ~ gerceklestirildigi MATLAB,
Matematica gibi algoritma yazilimlarinin
kullanilmas1 da hizla yayginlasmaktadir. [14,
18,22, 31].

Biyoloji, biyokimyada, genetik ve
biyoteknolojik  veriler islendigi alan ise
biyoinformatik olup, yeni bir bilim dali olarak,
biyoinformatik The National Center for
Biotechnology Information (NCBI)’a gore:
Yasam bilimleri (biyoloji, biyokimya, tip),
bilgisayar bilimleri, bilisim teknolojileri ile
matematik ve istatistige dayali interdisipliner
bir bilim dalidir. Bu yeni bilim dalinin ugras
konularina bakildiginda ii¢ énemli alan goze
carpmaktadir.
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-Genis veri tabanlar1 arasindaki iliskileri
degerlendirmek i¢in yeni algoritma ve
istatistiklerin gelistirilmesi

-Nukleotid ve aminoasit dizilerini, protein
bolgeleri ve yapilarin1 kapsayan farkli tipteki
verilerin analizi ve yorumlanmast

Veriye dayali aragtirma yaklasimlarina paralel
olarak biiyik miktardaki verinin hizla
islenmesi, yeniden iretilmesi ve
analizlenmesinde bu yeni yaklagimlar gii¢
kazanmaktadir. Bu, modele bagli bir arastirma
yaklasimidir ve biyolojik modelleme ve onun
calisma c¢ergevesini kapsamaktadir ve bu
yaklasimda biyolojik proseslerin Dbilgisayar
simiilasyonlart 6nemli rol oynamaktadir.
Modelleme ve simiilasyonla bu yaklagimin
amaclar;; kompleks biyolojik sistemlerin
dinamik davraniglarinin tahmini ve tasarimidir
[1, 15].

2.7. Laboratuarlarda Bilgi Yonetim
Sistemleri

Laboratuarla tretilen ¢ok sayidaki bilginin
saklanmasi, degerlendirilmesi ve
raporlandirilmast ¢ok karmasik bir is olup,
kullanilan tiim cihazlarin ve ofis islemlerinin
birlestirildigi bilgi yonetim sistemleri su anda
mevcuttur. Laboratuarlarin  islevlerini  belli
standartlarda gergeklestirirlerken deney ve
kalibrasyon laboratuvarlarinin yeterliligi i¢in
genel sartlarin ayrintili olarak verildigi ISO
17025 standardina uyarken bilgi teknolojisi,
giivenlik teknikleri, bilgi giivenligi yonetim
sistemleri ve gereksinimlerini ISO 27001
standard1 ¢ergevesinde saglarlar. Bu baglamda
hazirlanmig yazilimlardan 6rnek olarak segilen
LIMS programinin segilen bazi ara ylizeyleri
ve islevlerinin agiklandig1 sayfalar Sekil 12 de
verilmistir [15].

2.8. Kimyasal
Teknolojileri

Siireclerde Bilisim

Ister kimyasal ister biyokimyasal olsun bir
irlinlin ~ ¢ogaltilmasinda yasanan siirecin
adimlar1 bir biyoteknoloji prosesi {izerinde
bilisim teknolojilerinin kullanimi agisindan
asagidaki gibi verilebilir [1].

1. Bir biyoteknolojik {iriiniin iiretilebilmesi i¢in
gerekli siirecin (prosesin) ve donanimin
(cihazlarin) tasarlanabilmesi igin; Gerekli
Pazar aragtirmasi, fiyat analizleri, siirece iligkin

fiziksel, kimyasal ve biyolojik ©On tasarim
bilgilerinin laboratuvarda aragtirilmasi,
iretimde kullanilacak biyolojik materyele
(mikroorganizmaya) ait  bilgilerin, yani
biyoinformatik  bilgilerin  dogru  olarak
saptanmasi, istatistiksel olarak
degerlendirilmesi ve gerekli danismanlik
hizmetlerinin alinmasi gereklidir. Ciinkii ancak
boylece  yapilmasi  planlanan  proseste
verimlilik belirlenebilecektir. Bir pilot tesisin
bu veriler 151g1inda modellenmesi, simulasyonu,
optimizasyonu, tasarlanmasi ve 6l¢ek biiyiitme
(scale-up) ve diger biyofizikokimyasal
parameterelerinin degisimine iliskin deneylerin
gergeklestirilmesi, ve bdylece tasarim igin
gerekli verilerin toplanmasi saglanmalidir.

2. On tasarim ve olgek biiyiitme verileriyle
prosesin  ger¢ek  boyutlarinda  yeniden
modellenmesi, simulasyonu, optimizasyonu,
tasarlanmasi. Gerekli danismanlik
hizmetlerinin alinmasi ise tasarim asamasinin
son adimdir.

3. Uretim tesisinin kurulmas: ve olusturulan
cekirdek kadro ile kurucu firmadan deneme
iiretiminin saglanmasi,

4. Ilk yatirim ve iiretim giderleri géz Oniine
almarak maliyet muhasebesi yardimiyla birim
maliyetin belirlenmesi ve

5. Siirecin birey ve toplumsal boyutu da goz
Ontine alinarak pazarlama stratejilerinin
belirlenmesi. Hammadde ve iiriin satislarinin
optimizasyonu. da yatirm ve isletme
asamasidir.

Yukarida genel c¢izgileri sunulan {iretim
adimlarinda ki bilgilenme siireclerinde en
biliyiilk yardimcilardan biri, siirecin en etkin
gergeklestirilebilmesi, fiziksel alt yapinin ve
insan  kaynaklarmin  en  iyi  sekilde
kullanilabilmesi igin tiim bu siire¢lerin icerdigi
adimlarin ¢ok 1iyi kavranmasi ile birlikte
bilisim teknolojilerinden yararlanilmasidir.

3. Proseslerin modellenmesi, optimizasyonu
ve simulasyonu

Hangi iiretim alaninda olursa olsun bir prosesin
modellenmesi yani baska bir deyisle siirecin
fizikokimyasmin ya da biyofizikokimyasinin
ve silirecin i¢inde gergeklestigi cihazlarin
matematiksel olarak tanimi proses sistem
mithendisliginde esastir.
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Ancak bundan sonra sistem simule edilebilir,
optimum g¢alisma kosullar1 ve optimum cihaz
biiytikliikleri belirlenebilir ve tasarlanabilir ve
Ozellikle iiretim asamasina  gecildiginde
bdylece siirecin belirlenen optimum degerlerde
yilirlimesi i¢in kontrol edilebilir. Yukarida
aciklanan tiim bu adimlarin en iyi diizeyde
gercgeklestirilebilmesi, ancak bu siireglerin
dogru anlagilmasi, dogru modellenmesi ve bu
modelin matematiksel ¢oziimlemesi i¢in uygun
¢Ozim tekniklerinin kullanilmasi ile
mimkiindiir  [1]. Matematiksel  olarak
modellenen sistem, iretim siirecinde
izlenirken, degisen sistem parametrelerine gore
(sicaklik, konsantrasyon, pH gibi) iginde
bulunulan an1 gostermek igin ¢oziliir ve
sistemin olmasi1 gereken parametre degerleri ile
arasindaki olusan farklar bulunur ve boylece
sistemin istenen kosullarda calisabilmesi igin
miidahale edilebilir. Yani sistem optimum
calisma kosullarina yonlendirilir. Bu adimlarin
timi ancak, sistemin simule edilebilmesiyle
gerceklestirilebilir.

3.1. Modelleme ve Simulasyon i¢in Yazilim

Simulasyon ve tasarim amagli, yalnizca
sistemin fizikokimyasal ya da
biyofizikokimyasal &zelliklerinin girilip simule
edildigi ve kullanicinin higbir sekilde yazilim
olarak miidahale etmedigi paket programlar
(Chem-Cad gibi) mevcuttur. Bununla birlikte,
daha oOncede bahsedildigi gibi C++ gibi
derleyiciler kullanilarak hazirlanan MAT-LAB
tirh yazilimlar basit basic komutlartyla
programim hem bazi kesimlerinin yazilip
yonlendirilmesine imkan taniyarak hem de
daha oOnceden hazirlanan paketlerini de
kullanicinin  hizmetine sunarak modelleme,
simulasyon ve optimizasyon problemlerinin
¢Oziimiine kullanici agisindan  kolayliklar
saglamaktadir. Bu tiir programlar not-pad,
excel vs. gibi diger veri depolartyla da kolayca
etkilesime girerek kullanilabilmektedir. Ayrica,
Ozellikle simulasyon paketi yaninda, bir
kontrol sistem toolbox paketi ile de on-line
bagl kontrol iinitelerinden dogrudan yada off-
line olarak alinan analiz sonuglarini da alarak
anlik olarak igleyebilmekte ve sistemin kontrol
edilmesi agisindan ¢oziimleyebilmektedir.

3.2. Proseslerin izlenmesi ve Kontrolii

Cagdas prosesler on-line sensor ve cihazlarla
yada off-line (manuel) analitik metodlarla

izlenir. Burada amag¢ {riiniin optimum
kosullarda ve optimum miktarlarda
iiretilmesidir. Sekil 1 de hiyerarsik olarak bir
biyoprosesin otomasyon sistemi sematik olarak
sunulmustur ve bu sekil incelendiginde,
fiziksel ve 6rnek almaya iliskin ara elemanlarin
biyoreaktor ile dogrudan iletisim i¢inde olup
sistemin siteril kosullarmi degistirmeyecek
sekilde tasarlandig1 anlagilmaktadir.

Bu sistem elemanlar1 boru, kablo, tiip hatlari
ile birbirlerine baglanmiglardir ve analitik alt
sistemler ile amplifikatorler, doniistiiriiciiler ve
glic kaynaklari, hava besleme {initelerinin
elemanlarinin birbirleri ile baglantisinda gorev
alirlar.  Sistemde bulunan bu donanim
basamagi ile ©on islem kontrol biriminin
arasindaki veri alis verisi bir BUS tasiyici
sistemi sayesinde gerceklestirilmektedir. On
islem elemani herhangi bir depolama iinitesine
sahip degildir ve gorsellestirme ile ilgili veriler
bu nedenle denetleyici seviyesine aktarilarak
grafik caligma ortaminda uygun hafiza ve
depolama kapasitesinde iglenirler. Temel amag
sinyallerden gelecek veri kaybmi en alt
seviyelere indirerek gerekli kontrol, aktarma ve
uygun  veri  tabaninda  depolanmasini
saglamaktir. Degerlendirilmis verilerin
yoOnetimi dogrultusunda denetleyici kontrolor
on-line modellemeyi uygun kilacak kaynaklari
saglamalidir. Ancak bu sayede karmasik
kontrol algoritmalari ve uzmanlagmis veri
degerlendirilmesi gergeklestirilebilir ve insan-
makine ara yiizeyinin uyumu saglanir. Bu
basamak iist akim iglemleri i¢in, alt akim
islemleri ve biyolojik doniisiimler i¢in olmak
lizere birden fazla alt katmandan olusabilir.
Pilot ol¢ekli veya fiiretim tesisleri gibi daha
bliylik 6l¢ekli  yapilanmalarda bir tesis
koordinatdrii veya bilgisayar kullanimi tercih
edilir. Bu basamak biitiin alt basamaklar i¢in
Ozgiin zaman seviyesinin yaninda gerekli veri
taban1 organizasyonunu da saglamalidir.

Burada amac¢ analitik laboratuarlardan veya
ilgili veri tabanlarindan alinan off-line verilerin
dogru olarak tekrar alinmasi, degerlendirilmesi
ve yonlendirilmesidir. Benzer durum farkl
reaktor veya proseslerle iligkisi olan analitik alt
sistemlerden saglanan veriler i¢inde gecerlidir.
Kullanilacak olan gelismis bir bilgisayar ek
olarak biitiin network i¢in gerekli programlari,
kilavuzlar, kiitiiphaneler, yedekleme ve arsiv
gibi genel dokiimanlar1 da saglamalidir.
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Ornekleme
ara yiizeyleri:

Filtreler

Pompalar
Vanalar N - O10

Fiziksel <4— ortam

ara ylizeyler:

i} Elektriksel ara yiizeyler:
°

S :
[ ]

IEI e Amplifikatorler
e  Dontstiirticiiler

§ e  Gii¢ kaynagi

Manual
taginim _—
/| ]
Koafllandirma Kahlolar
v
Akalli analitik Front end
alt sistemler: process control:
CPU, RAM,... CPU, RAM,...
FIA, FFF, Kontrol Loop, Sekanslar,
GC, HPLC, MS Alarmlar, Giivenlik, Operasyon,
Gorsellestirme, Software
Sensorler
-
v A

Analitik laboratuvar:
CPU,RAM,...

Off-line analizler

Lo

Koordinasyon (islem) bilgisayari: CPU, RAM, disk,
teyp, CD,...

Ozgiin veriler, zaman&program tabani,
dokiimantasyon, arsiv, plan, organizasyon&genel
enformasyon, yedekleme, net work-routing, net
work-gate ....

A

Denetleyici process kontrol:
CPU, RAM, disk,...

Veri yonetimi, veri degerlendirmesi,
uzman, modelleme, ileri kontrol, m-
m ara yiizey

— Diinya geneli
—

(internet vb.)

Sekil 1. Hiyerarsik olarak bir biyoprosesin otomasyon sistemi
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4. Kimyasal ve Biyokimyasal Analiz ve
Siirecler icin Modelleme, Simulasyon ve
Optimizasyon Calismalari

Bu alanda yapilan c¢aligmalar genis bir
yelpazede dagilmis olup, bu kisimda yalnizca
secilmis bazi Ornekler lizerinde durulacaktir.
Bir sistemin veya siirecin simule edilebilmesi
icin oncelikle olayin fiziksel, kimyasal ya da
biyokimyasal acidan incelenmesi ve
gergeklesme adimlarinin matematiksel
denkliklerle ifadesi ya deterministik olarak ya
da stokastik olarak tasarlanir. Deterministik
modeller baslangig degerlerine bagli olarak
fiziksel parametrelerin siki sikiya belirlendigi,
iligkilerin bu  parametreler c¢ercevesinde
kuruldugu ve baglangi¢ kosullarina bagli olarak
sistemin tanimlanmasina dayanir ve bundan
dolay1 da sonuglar daha kesinlik tasir. Buna
karsilik  stokastik modeller ¢ok daha az
deneysel veriye ihtiyag duyarken
cozlimlemeler olasiliklara dayandigindan daha
fazla tahmini sonuglar1 verir. Bu ¢alismalarin
daha iyi anlasilabilmesi igin seg¢ilen baz1 6rnek
uygulamalara asagida kisaca deginilmistir [1].

4.1. Yiiksek Performansh Siv1
Kromatografisinde  Bilgisayar  Destekli
Yontem Gelistirilmesi

Bu ¢alismada bir ilag hammaddesi ve olasi yan
driinlerinin  bir yiiksek performansli  sivi
kromatografisinde (HPLC) optimum
kosullarda analizi i¢in bir yontem gelistirilmesi
iizerinedir. Burada optimizasyon i¢in dogrudan
program yazimi yerine DryLab adli bir
bilgisayar simulasyon yazilim pakedi tercih
edilmistir [11].

Caligmada asil amag¢ HPLC de yeterli
¢oOziiniirliigii ve makul bir ¢alisma zamanina
sahip gercek¢i optimal deneysel c¢alisma
kosullarinin saptanmasi i¢in kromatografik bir
ayirma yonteminin gelistirilmesidir. Boylece
daha az sayida ¢alismayla hem zaman hem de
emek tasarruf edilmis olacaktir. Yapilan islem
iki ¢alisma parametresinin esanli olarak
optimizasyonuna dayanmakta olup daha sonra
da kolon calisma kosullariin optimizasyonu
tartistlmistir.  Ardindan da elde edilen
optimizasyon sonuclari deneysel c¢alismalarla
karsilastirilmagtir. Optimizasyon icin
matematiksel model gerektirmeyen
algoritmalardan en sik karsilasilan1 Simplex
olup, burada sabit aralikli  Simplex

algoritmasindan sz edilecektir. Islemin ana
adimlan agagidaki gibidir:

4.2 Biyokimyasal Reaksiyonlarda
Konsantrasyon Verilerinin
Degerlendirilmesi

Bu boliim bir fermentdr de zamana bagli olarak
kaydedilen biyokiitle, substrat ve asetat
konsantrasyon verilerinin istatistiksel agidan
degerlendirilip grafikler halinde sunumuna ve
bu verilerle ¢izilen konsantrasyon egrilerinin
her birinin matematiksel olarak ifade
edilebilmesi ya da diger bir deyisle regresyonu
ve korelasyonuna iliskindir [32].

4.3 Bir Noron Hiicresindeki Iyonlarin
Aksiyon Potansiyelini Olusturmalarinin
Modellenmesi

Canli biinyesinde bulunana sinir sistemindeki
bir noron hiicresinde uyarilabilir hiicreler
tarafindan belirli noktalara iletmesi icin
iiretilen elektriksel sinyallerin aktarilmasinda
hiicre membraninda bulunan iyon kanallan
biiyiik rol oynamaktadirlar.

Bu iyon kanallarindaki akan akimlarin
makroskobik modeli Hodgkin-Huxley
tarafindan gelistirilmistir. Ancak bu modelde
iyon kanallarinin stokastik a¢ilma ve kapanma
ozelligi goz ardi edilmistir. Neher ve Sakman
tarafindan gelistirilen patch-clamp teknigi ile
ise sadece bir iyon kanali iizerinden gecen
akimm Ol¢iilmesi miimkiin olmustur. Bu
deneysel teknik ile elde edilen sonuglarda iyon
kanalinin temelde rast gele acilip kapanan
stokastik bir eleman oldugu anlagilmigtir.
DeFelice ve Isaac tarafindan yapilan ¢alismada
ise grup halinde bulunan iyon kanallarinin
uyartim olmadigi halde dinlenim potansiyeli,
aksiyon potansiyeli, atesleme gibi bilinen
makroskobik  ozelliklere  sahip  oldugu
gosterilmistir.

Bu caligmada noronun kendi i¢ yapisindan
dolay1 olusan kanal giiriiltiisiinlin membran
gerilimi iizerindeki etkileri incelenmistir ve ilk
olarak Hodgkin-Huxley noéron modeli kanal
giiriiltiisiinii icerecek sekil de genisletilmistir.
Elde edilen model ile disardan uyartim
olmaksizin farkli membran alaninin gbz 6niine
almmast  durumunda  olusan  membran
gerilimleri incelenmistir [33, 34].
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4.4 Deterministik Ve Stokastik Siireclerin
Modellenmesinde Karsilasilan Diferansiyel
Denklemlerin Coziimii

Bu stireclerde rastlanan diferansiyel
denklemler cogunlukla bir baslangic deger
problemi olup ¢oziimlemeleri icin degisik
metotlar gelistirilmistir. En sik karsilagilani
Euler metodu olup bu metotta verilen baslangic
degerleri ile secilen adim biiyiikliigline bagl
olarak her adimin sonundaki degisim asagidaki
gibi hesaplanir [16, 32]:

Dif. Denklem: dy/dx=f(y,x)
Baslangi¢ Kos: x=0; y(0)=y0
Adim Araligt: Ax=h

n. adimdaki artis: Vo1 =YnH(¥n,Xn)

Xpt1=Xnt AX

olarak bulunur. Yeterli dogrulukta bir sonuca
ulagmak i¢in adim aralig1 (Ax) yeterince kii¢iik
secilmelidir. Bu hesaplamalarin
gerceklestirilebilmesi igin MATLAB vb. gibi
uygun bir yazilm  segilerek islemler
programlanir.

4.5 Kimyasal Analiz  Verilerinin
Degerlendirilmesinde ki Ve Ug¢ Boyutlu
Grafiklerin Kullanim

Kimyasal analizlere iliskin
degerlendirilmelerde verilerinin dogrudan iki
veya ili¢ boyutlu grafiklerinin ¢izimi ya da
analiz  parametrelerinin  optimizasyonunda
veriler yardimiyla iki veya ii¢ boyutlu
gosterimlerin  olusturulmas:t  ve  deneysel
sonuclarla birlikte gdsterimi ile birlikte dogru
veya yiizey bicimindeki bu optimizasyon
egrilerinin ve/veya yiizeylerin en kiiciik kareler
yontemiyle bulunmasinda MATLAB gibi
yazilimlara ihtiya¢ duyulur. Bu bdoliimde de
cok kisaca ii¢ boyutlu grafiklendirme iizerinde
durulmustur [14].

Asagida bir m-file editoriinde yazilmig bir ii¢
boyutlu ¢izim 6rnegi sunulmustur.

% P: Veri Matrisi

vy ey e ]
plot3(P(:,1), P(:,2), P(:,3))

Cizilen 3 boyutlu P grafigi ile bu grafigin
dondiiriilmesi  ile elde edilen farkli bir
gorintiisii Sekil 2'de gdsterilmistir.

Sekil 2 Cizilen 3 boyutlu P grafigi
4.6 Optimizasyon Ve Deneysel Tasarim

Yiiksek performanshi sivi kromatografisinde
(HPLC) bilgisayar destekli yontem
gelistirilmesine iligkin 4.1 boliimiinde sunulan
calisma, bir ilag hammaddesi ve olast yan
iiriinlerinin optimum kosullarda analizi {izerine
olup optimizasyon i¢in dogrudan programlama
yerine DryLab adli bir bilgisayar simulasyon
yazilim pakedi tercih edilmisti [11]. Bu
bolimde ise optimizasyon ve deneysel
tasarimina iligkin daha ayrintili agiklamalar
tizerinde durulacaktir [35].

Genel olarak analitik kimyada bir yOntemin
optimizasyonu ¢alisma parametreleri olarak da
adlandirilan pH, kimyasallarinin
konsantrasyonu, sicaklik, ¢ozgen, karigimin
komponentleri gibi faktorlere karsi reaksiyon
hizi gibi yontemin cevabinin (responsunun,
¢cOzlinlirligiiniin)  irdelenmesine ~ dayanir.
Yapilan deneysel tasarimin degerlendirilmesi
cevap yiizeyinin ¢izilmesi ve optimum nokta
bolgesinin taranmasiyla gerceklestirilir.

4.7 Monte Carlo Simulasyon Metodunun
Niikleer Kimyadaki Uygulamalari

Monte Carlo metodu, olasilik teorisi tlizerine
kurulu bir sistemdir. Monte Carlo metodunda
istatistiksel ve matematiksel tekniklerle bir
deneyi veya c¢oziilmesi gereken bir fiziksel
olayr tesadiifi sayilar1 defalarca kullanarak
simiile etmek esastir. Giinlimiizde bu metot,
fizik ve matematik problemlerinin ¢ézlimiinde
MCNP(Monte Carlo N — Pargacik Tasinim )
kodunu kullanarak 6zellikle niikleer transport
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hesaplamalarda iyi sonuc¢lar vermektedir [36,
37, 38].

4.8. Uc Boyutlu Hareketlerin Modellenmesi

Bir fermentorde ¢ogalan mikroorganizmalarin
miktarlarina bagli olarak bulunduklar1 ortamda
lic boyutlu hareketlerinin  modellenmesi
oncelikle mikroorganizmanin biiyiime kinetik
esaslart  ¢ercevesinde kiitle miktarlarinin
bulunmasi ile es zamanlt olarak
mikroorganizmalarin fermentordeki {i¢ boyutlu
rastgele dagilim  hareketlerinin  akiskan
molekiillerininkine benzetilerek modellenip
gorsel olarak izlenebilmesine dayanir. Burada
biiylime kinetiginin ifade edilmesinde en basit
gosterim  olan Monod biliyiime kinetigi
denklemi ile parcaciklarin rastgele
hareketlerinin  modellenmesinde  Brownian
hareket denklemi secilmistir. Hazirlanan
matematik modele iliskin yazilan algoritmanin
uygulanmast MATLAB yazilimi kullanilarak
gerceklestirilmis olup bigimsel olarak {ig
boyutlu grafikte gosterilen mikroorganizma
hareketi video filmine doniistiiriilmistiir [39].

4.9. Molekiil Modelleme ve HyperChem
kullanarak MO diagramlarimi olusturma

Kuantum teorisinin gelistirilmesinden hemen
sonra, kuantum mekanik kanunlar1 atom ve
molekiillere uygulanmaya baslanmustir.
Prensip olarak, kuantum teorisi ile bir
molekiilin  biitiin ~ kimyasal  &zellikleri
hesaplanabilir. Aslinda bir bilesigin yapisi ve
kimyasi denel yontemlerle belirlenebilir, ancak
hesaplama yolu ile 6ngdriiniin yapilabilmesi
cok yararlidir ve pek ¢ok uygulama alani
bulmustur.  Ornegin  farmakolojide  yeni
ilaglarin  gelistirilmesinde  yaygimn  olarak
kullanilmaktadir. Kimyacilar bilgisayar
kullanarak sentezden once ilaglarin yapilari
hakkinda 6nbilgiye sahip olurlar, ilagta istenen
Ozellikleri belirlerler, sonra bu Ozelliklere
uygun sentezleri gerceklestirirler [40, 41].

5 Sonuclar

Bu g¢aligmada kimyanin temel alanlarinda
karsilasilabilecek biligim uygulamalari
iizerinde durulmus olup ¢ok genis bir alani
kapsayan bu uygulamalar bu temel alanlar
cergevesinde siniflandirilarak, yazilimlar hem

yapisal olarak hem de pratik kullanimlari
acisindan ele alinmistir. Kimya ve kimyasal
islemlerin yer aldig1 siireclere bakildiginda
kargilagilan  temel alanlar  koordinasyon
kimyasin1 da kapsayan anorganik kimya ve
organik  teknolojiler, fizikokimya  ve
nanoteknolojiler, reaksiyon ve katalizor
teknolojileri ~ ile  niikleer  teknolojiler,
biyokimya, biyoinformatik ve biyoteknoloji ile
analitik kimya ve deneysel Ol¢clim ve
degerlendirme  teknolojileri  ile  analiz
laboratuarlarinin bilisim yonetim teknolojileri
ve tim bu teknolojilerin iiretim siireglerine
aktarildigt kimyasal siireglerinin
optimizasyonu ile modellemesinin
simiilasyonunun, kontroliiniin ve tasariminin
gerceklestirildigi miihendislik ¢Oziimlemeleri
olarak siniflandirilabilir.
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