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1. Giriş

Son yüzyılda yaşanan endüstri devrimini iz-
leyen bilgi çağı, pek çok bilimin hızla geliş-
mesini, bilişimle girişimini ve böylece daha 
çok bilginin daha kısa sürede üretil-mesini, 
teknoloji ile bütünleşmesini, paylaşılmasını ve 
böylece daha etkin olarak optimum koşullarda 
değerlen-dirilmesini sağlamıştır. Bu çerçevede 
yaşanan bilgi süreçleri bilginin deneysel, kav-
ramsal ve tasarımsal olarak üretilmesi paylaşıl-
ması ve teknolojiye aktarılmasıdır [1]. 

Kimyasal üretim süreçlerine bakıldı-ğında ise, 
bu alandaki yeni ürünler ve yeni konular da 
onun yaratıcı-lığının bir sonucu olup son elli 
yılda kimyanın yarattığı üretimler yaşamı çe-
peçevre sararken, yeni konularını da berabe-
rinde yaratmıştır. Bu konu-lar ayrı ayrı adlar 

alırken ancak özünde daima kimya olarak kalır. 
Bu çerçevede ister özgün mekanik ya da elekt-
riksel özelliklere sahip bu yeni malzemelerin 
üretilmesine uygula-nan kimyanın yoğunla-
şacağı alan ister nano teknolojiler olsun, ister 
biyokimyanın alanına giren ve yaşa-mı büyük 
oranda değiştiren biyo teknolojiler olsun, mad-
denin özellik-leri ve dönüşümleriyle uğraşan 
her şey, o madde ister canlı ister cansız olsun, 
köken itibarıyla kimyadır. Kimyada ve kimya-
sal üretim süreç-lerinde ise bilişim ve bilişim 
teknolo-jilerinin kullanımı daha şimdiden bü-
yük önem taşıyor ve önümüzdeki yıllarda bu 
önemin hızla artacağı da çok açıktır [2]. 

Genelde yaşanan bilgi süreçlerinde bilginin 
üretilmesi sürdürülebilir bir gelişmenin teme-
lini oluştururken özelde kimya alanında da 
böyle olması kaçınılmazdır. Her adımda üreti-
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len ve saklanan bilgi miktarı hız-la artmakta ve 
bunların değerlen-dirilebilmesi de ancak yine 
bilgi tek-nolojileri ile mümkün olmaktadır. Bu 
teknolojinin alt yapısını da bilgi-sayar dona-
nımları, yazılım paketleri ve paylaşım ağları 
oluşturmaktayken bu teknolojilerin verimli 
kullanımı da eğitimden başlayarak büyük bir 
önem arz etmekte ve bu konudaki çabalar her 
geçen gün hızla artmak-tadır [1, 3]. Bu çerçe-
vede hazırlanan bu çalışmada kimya ve kimya-
ya dayalı üretim süreçlerinde yararlı olabilecek 
bilişim teknolojilerinin bir sınıflandırılması 
yapılmış olup bun-ların pratik kullanımları ele 
alınmıştır.

2. Kimya ve Kimyasal Süreçler                                             
Açısından Bilişim Teknolojileri

Kimya ve kimyasal işlemlerin yer aldığı süreç-
lere bakıldığında karşıla-şılan temel alanlar ko-
ordinasyon kimyasını da kapsayan anorganik 
kimya ve organik teknolojiler, fiziko-kimya ve 
nanoteknolojiler, reaksiyon ve katalizör tek-
nolojileri ile nükleer teknolojiler, biyokimya, 
biyoinforma-tik ve biyoteknoloji ile analitik 
kimya ve deneysel ölçüm ve değerlendirme 
teknolojileri ile analiz laboratuar-larının bili-
şim yönetim teknolojileri ve tüm bu teknolo-
jilerin üretim süreçlerine aktarıldığı kimyasal 
süreçlerinin optimizasyonu ile modellemesinin 
simülasyonunun, kontrolünün ve tasarımının 
gerçek-leştirildiği mühendislik çözümle-meleri 
olarak sınıflandırılabilir [4, 5, 6, 7, 8, 9, 10, 11, 
12, 13, 14, 15, 16, 17, 18, 19].

Bilgi ve bilgi teknolojileri açısından ba-
kıldığında uygulamada karşılaşı-labilecek 
yazılımları aşağıdaki gibi sınıflandırmak 
mümkündür.

Bilgisayar ve bilgisayar ağla-rının aktif 1.	
kullanımına imkan sağlayan Dos, Win-
dows ve Linux gibi işletim sistemleri ile 
network ağ paylaşım sistemleri ve PC bil-
gisayar kullanıcıları ile WEB sistemleri 
için güvenlik yazılımları

Ofis, muhasebe ve pazarlama gibi hizmet-2.	
ler için kullanılan İşlemci, Hesap tablosu, 
Sunum Yazılımı gibi programlar
Her türlü yazılımla birlikte de kullanılan 3.	
ve elde edilen verilerin depolandığı veri 
tabanları ile verilerin değerlendirildiği 
veri madenciliğine ilişkin yazılımlar 
Organik ve anorganik yapıların moleküler 4.	
boyutta formülize edilip şekillendirildiği ve 
atomlar ya da moleküller arası reaksiyonla-
rın canlandırıldığı simulasyon programları
Kimyasal analiz süreçlerinin gerçekleştiril-5.	
diği laboratuarlarda analizlerin doğrudan 
yapıldığı gaz kromotografisi (GC) ya da ato-
mik absorbsiyon (AAS) gibi cihazların kont-
rol programları ve kullanıcı ara yüzeyleri 
Laboratuarlarda veya diğer üretim sü-6.	
reçlerinde elde edilen verilerin veya veri 
gruplarının değerlendirildiği istatistiksel 
amaçlı programlar 
Çok sayıda verinin üretildiği, depolandığı 7.	
laboratuarlarla ilgili olarak hazırlanmış 
17025 ya da 22001 gibi ISO standartları 
doğrultusunda raporların ve dökümanların 
hazırlandığı laboratuar yada prosesler için 
kullanılan laboratuar bilgi yönetim sistem-
lerine ilişkin yazılımlar
Üretim süreçlerinde ve tesislerin optimi-8.	
zasyonu, modellemesi, simülasyonu ile bu 
sürecin sıcaklık, derişim, akış hızı gibi pa-
rametrelerinin kontrolü ile vana veya ben-
zeri taşıyıcı sistemler gibi proses cihazla-
rının mekanik tasarımında ve kontrolünde 
kullanılacak olan kontrol üni-teleri ve kul-
lanıcı ara yüzey-lerinin tasarlanmasında 
gerek-li olan yazılımlar

Tüm bu yazılımlara bakıldığında ya doğrudan 
C++ gibi derleyiciler aracılığıyla yazılan ve 
daha profes-yonel yazılımcı özellikleri iste-
yen yazılımlar ile, Matematica ya da Mat-lab 
gibi daha az profesyonellik iste-yen ve ancak 
ara yüzeylerinde prog-ramlama yapılabilen 
yazılımları ya da Ofis, Spss, Biyoinformatik, 
Chem Sketch veya Chem Axon gibi doğrudan 
programlamaya ihtiyaç duymayan simulasyon 
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paketleri olarak sınıflandırılabilirler [1, 17, 20, 
21, 22, 23, 24].

Bu çalışmada da ağırlıklı olarak kimya ve kim-
yasal süreçlerde karşı-laşılan istatistik, biyo-
informatik, laboratuar ölçümleri ve değerlen-
dirmeleri, modelleme, simülasyon, optimizas-
yon ve tasarım aşamala-rında karşılaşılabilecek 
pratik örnek uygulamalar üzerinde durulacaktır.

2.1. İşletim Sistemleri, Bilgisayar Ağları ve 
Bilişim Güvenliği, Temel Büro Yazılımları 
ve Veri Tabanları
İşletim sistemleri denildiğinde ilk akla gelen Dos, 
Windows ve Linux gibi sistemler olup WEB gibi 
internet ya da intranet üzerinde kurulu bilgi-
sayarların güvenliğini tehdit eden en önemli un-
surlar ise başta virüsler olmak üzere solucanlar, 
truva atları, casus yazılımlar ve spamlardır ve ba-
şarı ancak bu unsurlara karşı yapılacak bütüncül 
çalışmalarla mümkündür [25, 26]. Temel büro 
yazılımlarında en çok karşılaşılan ürünler İşlem-
ci, Hesap tablosu, Sunum Yazılımı gibi olup bun-
lar doküman yazımı, verilerin hesap-lanması ve 
grafiklendirilmesi ile genel sunum amaçlıdırlar.
[27]. Veri tabanları ise verilerin toplanıp işlendi-
ği yazılımlar olup Hesap Tabloları’nın da pratik 
olarak bir veri tabanı amacıyla kullanılabileceği 
unutulmamalıdır [27, 28].

2.2. Moleküler Boyutta Yapılandırmalar ve 
Reaksiyonlar, Laboratuar Analiz Cihazları
Anorganik ya da organik molekül-lerin ya-
pılarının iki yada üç boyutlu çizimlerinin 
yapılabildiği ara yüzey-ler ile anorganik ya 
da organik kö-kenli reaksiyonlarda molekül 
hare-ketlerinin görsel olarak izlenmesini sağ-
layan ACD / Chem Sketch gibi moleküler si-
mülasyon ilgili olarak hazırlanmış bazı paket 
programlar mevcuttur [20, 21, 29]. Kimyasal 
laboratuarlarda kullanılan çok sayı-daki ana-
liz cihazlarından biride gaz kromatograflarıdır 
(GC) olup bu tür cihazların pratik olarak kul-
lanımları ve analiz sonuçlarının değerlendi-
rilmesi için oluşturulmuş kullanıcı ara yüzey-
leri bulunmaktadır [30]. 

2.3. Kimyada Verilerin İşlenmesi Ve 
Değerlendirmesi ve Laboratuarlarda Bilgi 
Yönetim Sistemleri 
Kimyasal üretimlerin gerçekleştiril-diği tesis-
lerde ve laboratuarlarda özellikle analitik kim-
ya açısından bakıldığında verilerin işlenmesi 
ve istatistiksel değerlendirilmesi ile bu veri-
lerin sağlandığı deney faktör-lerinin araştırıl-
ması, optimize edil-mesi, zaman tasarrufunun 
sağlan-ması ve kantitatif ölçümler için kalib-
rasyonların gerçekleştirilmesi için gerekli olan 
deneysel tasarımların hazırlanması kimyanın 
belki de en çok hesaplama ve modelleme çalış-
malarına ihtiyaç duyulduğu alanla-rıdır. Temel 
kimya ve fizik bilgileri ile birlikte mühendislik 
ve hesaplama tekniklerine, matematik ve istatis-
tik konularına ve dolaylı olarak bu çalışmaların 
pratiğe dönüştürülebi-leceği yazılımlara daya-
nan kimyada verilerin işlendiği ve değerlendiği 
bu alan kemometriks olarak da bilin-mektedir. 
Verilerin istatistiksel değerlendirilmesinde 
SPSS, Excel ya da Minitab gibi yazılımlar kul-
lanıcıya kısmen kolaylık sağlarken deney tasa-
rımlarının gerçekleştirildiği Matlab, Matemati-
ca gibi algoritma yazılımlarının kullanılması da 
hızla yaygınlaşmaktadır. [14, 18, 22, 31].

Biyoloji, biyokimyada, genetik ve biyotekno-
lojik veriler işlendiği alan ise biyoinformatik 
olup, yeni bir bilim dalı olarak, biyoinformatik 
The National Center for Biotechnology Infor-
mation (NCBI)’a göre: Yaşam bilimleri (biyolo-
ji, biyokimya, tıp), bilgisayar bilimleri, bilişim 
teknolojileri ile matematik ve istatistiğe dayalı 
disiplinler arası bir bilim dalıdır. [1, 15]. 

Laboratuarla üretilen çok sayıdaki bilginin sak-
lanması, değerlendirilmesi ve raporlandırılması 
ise çok karmaşık bir iş olup, kullanılan tüm ci-
hazların ve ofis işlemlerinin birleştirildiği bilgi 
yönetim sistemleri şu anda mevcuttur. [15].

2.4. Kimyasal Süreçlerde Bilişim Teknolojileri
İster kimyasal ister biyokimyasal olsun bir 
ürünün çoğaltılmasında yaşanan sürecin adım-
ları bir biyoteknoloji prosesi üzerinde bilişim 
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teknolojilerinin kullanımı açısından aşağıdaki 
gibi verilebilir [1].

1. Bir biyoteknolojik ürünün üretilebilmesi için 
gerekli sürecin (prosesin) ve donanımın (cihaz-
ların) tasarlanabilmesi için; Gerekli Pazar araş-
tırması, fiyat analizleri, sürece ilişkin fiziksel, 
kimyasal ve biyolojik ön tasarım bilgilerinin 
laboratuvarda araştırılması, üretimde kullanıla-
cak biyolojik materyele (mikroorganiz-maya) 
ait bilgilerin, yani biyoinfor-matik bilgilerin 
doğru olarak saptan-ması, istatistiksel olarak 
değerlen-dirilmesi ve gerekli danışmanlık hiz-
metlerinin alınması gereklidir. Çünkü ancak 
böylece yapılması planlanan proseste verim-
lilik belir-lenebilecektir. Bir pilot tesisin bu 
veriler ışığında modellenmesi, simu-lasyonu, 
optimizasyonu, tasarlan-ması ve ölçek bü-
yütme (scale-up) ve diğer biyofizikokiyasal 
parametre-lerinin değişimine ilişkin deneylerin 
gerçekleştirilmesi, ve böylece tasa-rım için ge-
rekli verilerin toplanması sağlanmalıdır.
2. Ön tasarım ve ölçek büyütme verileriyle pro-
sesin gerçek boyutla-rında yeniden modellen-
mesi, simu-lasyonu, optimizasyonu, tasarlan-
ması. Gerekli danışmanlık hizmet-lerinin alın-
ması ise tasarım aşamasının son adımıdır.
3. Üretim tesisinin kurulması ve oluşturulan 
çekirdek kadro ile kurucu firmadan deneme 
üretiminin sağlanması,
4. İlk yatırım ve üretim giderleri göz önüne 
alınarak maliyet muhasebesi yardımıyla birim 
maliyetin belir-lenmesi ve
5. Sürecin birey ve toplumsal boyutu da göz 
önüne alınarak pazarlama stratejilerinin belirlen-
mesi. Ham-madde ve ürün satışlarının optimi-
zasyonu. da yatırım ve işletme aşamasıdır.

Yukarıda genel çizgileri sunulan üretim adım-
larında ki bilgilenme süreçlerinde en büyük 
yardımcı-lardan biri, sürecin en etkin ger-
çekleştirilebilmesi, fiziksel alt yapı-nın ve in-
san kaynaklarının en iyi şe-kilde kullanılabil-
mesi için tüm bu süreçlerin içerdiği adımların 
çok iyi kavranması ile birlikte bilişim teknolo-
jilerinden yararlanılmasıdır.

3. Proseslerin Modellenmesi,                          
Optimizasyonu ve Simulasyonu

Hangi üretim alanında olursa olsun bir prose-
sin modellenmesi yani başka bir deyişle sürecin 
fizikokim-yasının ya da biyofizikokimyasının 
ve sürecin içinde gerçekleştiği cihaz-ların ma-
tematiksel olarak tanımı proses sistem mühen-
disliğinde esas-tır. Ancak bundan sonra sistem 
simule edilebilir, optimum çalışma koşulları 
ve optimum cihaz büyük-lükleri belirlenebilir 
ve tasarlanabilir ve özellikle üretim aşamasına 
geçil-diğinde böylece sürecin belirlenen opti-
mum değerlerde yürümesi için kontrol edile-
bilir. Yukarıda açıklanan tüm bu adımların en 
iyi düzeyde gerçekleştirilebilmesi, ancak bu 
sü-reçlerin doğru anlaşılması, doğru modellen-
mesi ve bu modelin mate-matiksel çözümleme-
si için uygun çözüm tekniklerinin kullanılması 
ile mümkündür [1]. Matematiksel olarak mo-
dellenen sistem, üretim sürecinde izlenirken, 
değişen sistem paramet-relerine göre (sıcak-
lık, konsantras-yon, pH gibi) içinde bulunulan 
anı göstermek için çözülür ve sistemin olması 
gereken parametre değerleri ile arasındaki olu-
şan farklar bulunur ve böylece sistemin istenen 
koşul-larda çalışabilmesi için müdahale edile-
bilir. Yani sistem optimum çalış-ma koşullarına 
yönlendirilir. Bu adımların tümü ancak, siste-
min simule edilebilmesiyle gerçekleş-tirilebilir.

3.1. Modelleme ve  Simulasyon için Yazılım
Simulasyon ve tasarım amaçlı, yal-nızca siste-
min fizikokimyasal ya da biyofizikokimyasal 
özelliklerinin giri-lip simule edildiği ve kul-
lanıcının hiçbir şekilde yazılım olarak müda-
hale etmediği paket programlar (Chem-Cad 
gibi) mevcuttur. Bununla birlikte, daha öncede 
bahsedildiği gibi C++ gibi derleyiciler kullanı-
larak hazırlanan yazılımlar (Matema-tica, Mat-
lab gibi) basit basic komut-larıyla programın 
hem bazı kesimle-rinin yazılıp yönlendirilme-
sine imkan tanıyarak hem de daha önceden ha-
zırlanan paketlerini de kullanıcının hizmetine 
sunarak modelleme, simu-lasyon ve optimi-
zasyon problem-lerinin çözümüne kullanıcı 
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açısından kolaylıklar sağlamaktadır. Bu tür 
programlar diğer veri depolarıyla da kolayca 
etkileşime girerek kullanı-labilmektedir. Ayrı-
ca, özellikle simu-lasyon paketi yanında, bir 
kontrol sistem toolbox paketi ile de on-line 
bağlı kontrol ünitelerinden doğrudan ya da off-
line olarak alınan analiz sonuçlarını da alarak 
anlık olarak işleyebilmekte ve sistemin kontrol 
edilmesi açısından çözümleyebil-mektedir. 

Şekil 1. Hiyerarşik olarak bir 
biyoprosesin otomasyon sistemi

3.2. Proseslerin İzlenmesi ve Kontrolü
Çağdaş prosesler on-line sensor ve cihazlarla 
yada off-line (manuel) analitik metodlarla izle-
nir. Burada amaç ürünün optimum koşullarda 
ve optimum miktarlarda üretilmesidir. Şekil 1 
de ayrıntılarıyla verilen bir biyoprosesin oto-
masyon sistemi şe-matik olarak sunulmuştur. 
Burada temel amaç sinyallerden gelecek veri 
kaybını en alt seviyelere indirerek gerekli 
kontrol, aktarma ve uygun veri tabanında de-
polanmasını sağla-maktır. Değerlendirilmiş 
verilerin yönetimi doğrultusunda denetleyici 
kontrolör on-line modellemeyi uygun kılacak 
kaynakları sağlamalıdır. An-cak bu sayede kar-
maşık kontrol algoritmaları ve uzmanlaşmış 
veri değerlendirilmesi gerçekleştirilebilir ve 

insan-makine ara yüzeyinin uyumu sağlanır. 
Bu basamak üst akım işlemleri için, alt akım 
işlemleri ve biyolojik dönüşümler için olmak 
üzere birden fazla alt katmandan oluşabilir. Pi-
lot ölçekli veya üretim tesisleri gibi daha bü-
yük ölçekli yapılanmalarda ise bir tesis koor-
dinatörü veya bilgisayar kullanımı tercih edilir. 
Bu basamak bütün alt basamaklar için özgün 
zaman seviyesinin yanında gerekli veri tabanı 
organizasyonunu da sağlamalıdır. 

4. Kimyasal ve Biyokimyasal Analiz ve 
Süreçler için Modelleme, Simulasyon ve 
Optimizasyon Çalışmaları

Bu alanda yapılan çalışmalar geniş bir yelpa-
zede dağılmış olup, bu kısımda yalnızca seçil-
miş bazı örnek-ler üzerinde durulacaktır. Bir 
siste-min veya sürecin simule edilebilmesi için 
öncelikle olayın fiziksel, kimya-sal ya da biyo-
kimyasal açıdan incelenmesi ve gerçekleşme 
adımla-rının matematiksel denkliklerle ifa-desi 
ya deterministik olarak ya da stokastik olarak 
tasarlanır. Determi-nistik modeller başlangıç 
değerlerine bağlı olarak fiziksel parametrelerin 
sıkı sıkıya belirlendiği, ilişkilerin bu paramet-
reler çerçevesinde kurul-duğu ve başlangıç ko-
şullarına bağlı olarak sistemin tanımlanmasına 
dayanır ve bundan dolayı da sonuçlar daha 
kesinlik taşır. Buna karşılık stokastik modeller 
çok daha az deneysel veriye ihtiyaç duyarken 
çözümlemeler olasılıklara dayan-dığından daha 
fazla tahmini sonuç-ları verir. Bu çalışmaların 
daha iyi anlaşılabilmesi için seçilen bazı örnek 
uygulamalara aşağıda kısaca değinilmiştir [1].

4.1. Yüksek Performanslı Sıvı 
Kromatografisinde Bilgisayar Destekli 
Yöntem Geliştirilmesi
Bu çalışmada bir ilaç hammaddesi ve olası yan 
ürünlerinin bir yüksek performanslı sıvı kro-
matografisinde (HPLC) optimum koşullarda 
analizi için bir yöntem geliştirilmesi üzerinedir. 
Burada optimizasyon için doğrudan program 
yazımı yerine DryLab adlı bir bilgisayar simu-
lasyon yazılım pakedi tercih edilmiştir [11]. Bu 
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çalışmada asıl amaç HPLC de yeterli çözünür-
lüğü ve makul bir çalışma zamanına sahip ger-
çekçi optimal deneysel çalışma koşulla-rının 
saptanması için kromatografik bir ayırma yön-
teminin geliştirilmesi-dir. Böylece daha az sayı-
da çalış-mayla hem zaman hem de emek tasar-
ruf edilmiş olacaktır. Yapılan işlem iki çalışma 
parametresinin eşanlı olarak optimizasyonuna 
da-yanmakta olup daha sonra da kolon çalışma 
koşullarının optimi-zasyonu tartışılmıştır. Ar-
dından da elde edilen optimizasyon sonuçları 
deneysel çalışmalarla karşılaştırılmıştır. 

4.2 Biyokimyasal Reaksiyonlarda 
Konsantrasyon Verilerinin 
Değerlendirilmesi
Bu bölüm bir fermentör de zamana bağlı ola-
rak kaydedilen biyokütle, substrat ve asetat 
konsantrasyon verilerinin istatistiksel açıdan 
değer-lendirilip grafikler halinde sunumuna ve 
bu verilerle çizilen konsantrasyon eğrilerinin 
her birinin matematiksel olarak ifade edilebil-
mesi ya da diğer bir deyişle regresyonu ve ko-
relasyonuna ilişkindir [32]. 

4.3 Bir Nöron Hücresindeki İyonların 
Aksiyon Potansiyelini Oluşturmalarının 
Modellenmesi
Canlı bünyesinde bulunana sinir sistemindeki bir 
nöron hücresinde uyarılabilir hücreler tarafından 
belir-li noktalara iletmesi için üretilen elektrik-
sel sinyallerin aktarılmasında hücre membranın-
da bulunan iyon kanalları büyük rol oynamak-
tadırlar. Bu iyon kanallarındaki akan akım-ların 
makroskobik modeli Hodgkin-Huxley tarafın-
dan geliştirilmiştir. Ancak bu modelde iyon ka-
nallarının stokastik açılma ve kapanma özelliği 
göz ardı edilmiştir. Neher ve Sakman tarafından 
geliştirilen patch-clamp tekniği ile ise sadece bir 
iyon kanalı üzerinden geçen akımın ölçülmesi 
mümkün olmuştur. Bu deneysel teknik ile elde 
edilen sonuçlarda iyon kanalının temelde rast 
gele açılıp kapanan stokastik bir eleman olduğu 
anlaşılmıştır. DeFelice ve Isaac tara-fından ya-
pılan çalışmada ise grup halinde bulunan iyon 
kanallarının uyartım olmadığı halde dinlenim 

potansiyeli, aksiyon potansiyeli, ateş-leme gibi 
bilinen makroskobik özel-liklere sahip olduğu 
gösterilmiştir  [33, 34].

4.4 Deterministik ve Stokastik Süreçlerin 
Modellenmesinde Karşılaşılan Diferansiyel 
Denklemlerin Çözümü
Bu süreçlerde rastlanan diferansiyel denklemler 
çoğunlukla bir başlangıç değer problemi olup çö-
zümlemeleri için değişik metotlar geliştirilmiştir. 
En sık karşılaşılanı Euler metodu olup bu me-
totta verilen başlangıç değerleri ile seçilen adım 
büyük-lüğüne bağlı olarak her adımın sonundaki 
değişim aşağıdaki gibi hesaplanır [16, 32]:

Dif. Denklem:	       dy/dx=f(y,x)
Başlangıç Koş:       x=0; y(0)=y0
Adım Aralığı:	        Δx=h
n. adımdaki artış:    yn+1=yn+f(yn,xn)
		          xn+1=xn+ Δx

olarak bulunur. Yeterli doğrulukta bir sonu-
ca ulaşmak için adım aralığı (Δx) yeterin-
ce küçük seçilmelidir. Bu hesaplamaların 
gerçekleştirilebil-mesi için uygun bir yazılım 
seçilerek işlemler programlanır.

4.5 Kimyasal Analiz Verilerinin 
Değerlendirilmesinde İki ve Üç Boyutlu 
Grafiklerin Kullanımı

Kimyasal analizlere ilişkin değerlendirilme-
lerde verilerinin doğrudan iki veya üç boyutlu 
grafiklerinin çizimi ya da analiz parametrele-
rinin optimi-zasyonunda veriler yardımıyla iki 
veya üç boyutlu gösterimlerin oluştu-rulması 
ve deneysel sonuçlarla birlik-te gösterimi ile 
birlikte doğru veya yüzey biçimindeki bu op-
timizasyon eğrilerinin ve/veya yüzeylerin en 
küçük kareler yöntemiyle bulunabil-mesi için 
aşağıda bir algoritma editöründe yazılmış üç 
boyutlu bir çizim örneği sunulmuştur [14]:

% P: Veri Matrisi
P=[ .., .., .. ;
       .., .., .. ;
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       .., .., .. ]
plot3(P(:,1), P(:,2), P(:,3))

4.6 Optimizasyon ve Deneysel Tasarım
Yüksek performanslı sıvı kromatog-rafisinde 
(HPLC) bilgisayar destekli yöntem geliştiril-
mesine ilişkin 4.1 bölümünde sunulan çalışma, 
bir ilaç hammaddesi ve olası yan ürünlerinin 
optimum koşullarda analizi üzerine olup opti-
mizasyon için doğrudan programlama yerine 
DryLab adlı bir bilgisayar simulasyon yazılım 
pakedi tercih edilmişti [11]. Bu bölümde ise 
optimizasyon ve deneysel tasarımı [35]. Genel 
olarak analitik kimyada bir yöntemin optimi-
zasyonu çalışma parametreleri olarak da adlan-
dırılan pH, kimyasallarının konsantrasyonu, 
sıcaklık, çözgen, karışımın kompo-nentleri 
gibi faktörlere karşı reak-siyon hızı gibi yön-
temin cevabının (responsunun, çözünürlüğü-
nün) irde-lenmesine dayanır. Yapılan deneysel 
tasarımın değerlendirilmesi cevap yüzeyinin 
çizilmesi ve optimum nokta bölgesinin taran-
masıyla gerçek-leştirilir. 

4.7 Monte Carlo Simulasyon Metodunun 
Nükleer Kimyadaki Uygulamaları
Monte Carlo metodu, olasılık teorisi üzerine ku-
rulu bir sistemdir. Monte Carlo metodunda ista-
tistiksel ve matematiksel tekniklerle bir deneyi 
veya çözülmesi gereken bir fiziksel olayı tesa-
düfi sayıları defalarca kullanarak simüla etmek 
esastır. Günümüzde bu metot, fizik ve matema-
tik problemlerinin çözü-münde MCNP(Monte 
Carlo N – Parçacık Taşınım) kodunu kullanarak 
özellikle nükleer transport hesapla-malarda iyi 
sonuçlar vermektedir [36,  37,  38].

4.8. Üç Boyutlu Hareketlerin Modellenmesi

Bir fermentörde çoğalan mikroorga-nizmaların 
miktarlarına bağlı olarak bulundukları ortam-
da üç boyutlu hareketlerinin modellenmesi 
öncelik-le mikroorganizmanın büyüme kine-
tik esasları çerçevesinde kütle mik-tarlarının 
bulunması ile eş zamanlı olarak mikroorga-
nizmaların fermen-tördeki üç boyutlu rastgele 

dağılım hareketlerinin akışkan molekülleri-
ninkine benzetilerek modellenip gör-sel ola-
rak izlenebilmesine dayanır. Burada büyüme 
kinetiğinin ifade edilmesinde en basit gösterim 
olan Monod büyüme kinetiği denklemi ile par-
çacıkların rastgele hareketlerinin modellenme-
sinde Brownian hareket denklemi seçilmiştir. 
Hazırlanan matematik modele ilişkin yazılan 
algoritmanın uygulanması ile biçim-sel olarak 
üç boyutlu grafikte gösterilen mikroorganizma 
hareketi video filmine dönüştürülmüştür [39].

4.9. Molekül Modelleme ve HyperChem 
kullanarak MO diagramlarını oluşturma 
Kuantum teorisinin geliştirilmesin-den hemen 
sonra, kuantum mekanik kanunları atom ve 
moleküllere uygu-lanmaya başlanmıştır. Pren-
sip ola-rak, kuantum teorisi ile bir mole-külün 
bütün kimyasal özellikleri hesaplanabilir. As-
lında bir bileşiğin yapısı ve kimyası denel yön-
temlerle belirlene-bilir, ancak hesaplama yolu 
ile öngörünün yapılabilmesi çok yararlı-dır ve 
pek çok uygulama alanı bul-muştur. Örneğin 
farmakolojide yeni ilaçların geliştirilmesinde 
yaygın olarak kullanılmaktadır. Kimyacılar 
bilgisayar kullanarak sentezden önce ilaçların 
yapıları hakkında önbilgiye sahip olurlar, ilaçta 
istenen özellik-leri belirlerler, sonra bu özellik-
lere uygun sentezleri gerçekleştirirler [40, 41]. 

5. Sonuçlar 

Bu çalışmada kimyanın temel alanlarında karşı-
laşılabilecek bilişim uygulamaları üzerinde du-
rulmuş olup çok geniş bir alanı kapsayan bu uy-
gulamalar bu temel alanlar çer-çevesinde sınıf-
landırılarak, yazılım-lar hem yapısal olarak hem 
de pratik kullanımları açısından ele alınmıştır. 
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