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Ozet: Bu calismada kimyanin anorganik kimya, organik kimya, fizikokimya, analitik kimya ve
biyokimya gibi temel alanlarinda ve bu alanlara iligkin miihendislik hesaplamalarinda uygulama-
da karsilasilabilecek bilgi teknolojileri iizerinde durulmus olup segilen bazi 6rnek uygulamalar ile
de konular daha ayrintili olarak incelenmistir. Cok genis bir alani kapsayan bu uygulamalar temel
alanlar ¢ercevesinde siniflandiri-larak, yazilimlar hem yapisal olarak hem de pratik kullanimlar1
agisindan ele alinmustir.
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Information Technologies for Chemists

Abstract: In this work, it was reviewed information technologies encoun-tered on basic areas of
chemistry like inorganic chemistry, organic chemistry, physical chemistry, analy-tical 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, Chemometrics, Statistics, Modeling, Simulation,

Chemistry, Chemist.
1. Giris

Son yiizyilda yasanan endiistri devrimini iz-
leyen bilgi ¢agi, pek ¢ok bilimin hizla gelis-
mesini, bilisimle girisimini ve bdylece daha
¢ok bilginin daha kisa siirede {iretil-mesini,
teknoloji ile biitiinlesmesini, paylasilmasini ve
boylece daha etkin olarak optimum kosullarda
degerlen-dirilmesini saglamigtir. Bu ¢ergevede
yasanan bilgi siiregleri bilginin deneysel, kav-
ramsal ve tasarimsal olarak iiretilmesi paylasil-
masi ve teknolojiye aktarilmasidir [1].

Kimyasal {iretim siireglerine bakildi-ginda ise,
bu alandaki yeni trlinler ve yeni konular da
onun yaratici-liginin bir sonucu olup son elli
yilda kimyanin yarattig1 tiretimler yasami ge-
pegevre sararken, yeni konularini da berabe-
rinde yaratmistir. Bu konu-lar ayr ayr adlar

alirken ancak 6zlinde daima kimya olarak kalir.
Bu ¢ergevede ister 6zgiin mekanik ya da elekt-
riksel 6zelliklere sahip bu yeni malzemelerin
iretilmesine uygula-nan kimyanin yogunla-
sacagl alan ister nano teknolojiler olsun, ister
biyokimyanin alanina giren ve yasa-m1 biiyiik
oranda degistiren biyo teknolojiler olsun, mad-
denin ozellik-leri ve doniisiimleriyle ugrasan
her sey, o madde ister canli ister cansiz olsun,
koken itibariyla kimyadir. Kimyada ve kimya-
sal {iretim siire¢-lerinde ise bilisim ve biligim
teknolo-jilerinin kullanimi daha simdiden bii-
yiik 6nem tasiyor ve oniimiizdeki yillarda bu
onemin hizla artacagi da ¢ok aciktir [2].

Genelde yasanan bilgi siireglerinde bilginin
iiretilmesi stirdiirtilebilir bir geligmenin teme-
lini olustururken o6zelde kimya alaninda da
boyle olmasi kagmilmazdir. Her adimda iireti-
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len ve saklanan bilgi miktar1 hiz-la artmakta ve
bunlarin degerlen-dirilebilmesi de ancak yine
bilgi tek-nolojileri ile miimkiin olmaktadir. Bu
teknolojinin alt yapisini da bilgi-sayar dona-
nimlari, yazilim paketleri ve paylasim aglari
olusturmaktayken bu teknolojilerin verimli
kullanimi da egitimden baslayarak biiyiik bir
onem arz etmekte ve bu konudaki gabalar her
gegen giin hizla artmak-tadir [1, 3]. Bu ¢erge-
vede hazirlanan bu ¢aligmada kimya ve kimya-
ya dayali liretim siire¢lerinde yararli olabilecek
bilisim teknolojilerinin bir siniflandiriimasi
yapilmis olup bun-larin pratik kullanimlari ele
alimustir.

2. Kimya ve Kimyasal Siirecler
Acisindan Bilisim Teknolojileri

Kimya ve kimyasal iglemlerin yer aldig: siireg-
lere bakildiginda karsila-silan temel alanlar ko-
ordinasyon kimyasini da kapsayan anorganik
kimya ve organik teknolojiler, fiziko-kimya ve
nanoteknolojiler, reaksiyon ve katalizor tek-
nolojileri ile niikleer teknolojiler, biyokimya,
biyoinforma-tik ve biyoteknoloji ile analitik
kimya ve deneysel 6l¢iim ve degerlendirme
teknolojileri ile analiz laboratuar-larinin bili-
sim yonetim teknolojileri ve tiim bu teknolo-
jilerin {iretim siireglerine aktarildig1r kimyasal
stireglerinin optimizasyonu ile modellemesinin
simiilasyonunun, kontroliiniin ve tasariminin
gercgek-lestirildigi mithendislik ¢oziimle-meleri
olarak smiflandirilabilir [4, 5, 6,7, 8,9, 10, 11,
12,13, 14, 15, 16, 17, 18, 19].

Bilgi ve bilgi teknolojileri agisindan ba-
kildiginda uygulamada karsilasi-labilecek
yazilimlar1 asagidaki gibi siniflandirmak
miimkiindiir.

1. Bilgisayar ve bilgisayar agla-rmin aktif
kullanimma imkan saglayan Dos, Win-
dows ve Linux gibi isletim sistemleri ile
network ag paylasim sistemleri ve PC bil-
gisayar kullanicilar1 ile WEB sistemleri
i¢in glivenlik yazilimlari

2. Ofis, muhasebe ve pazarlama gibi hizmet-
ler i¢in kullanilan Islemci, Hesap tablosu,
Sunum Yazilimi gibi programlar

3. Her tirlii yazilimla birlikte de kullanilan
ve elde edilen verilerin depolandig veri
tabanlar1 ile verilerin degerlendirildigi
veri madenciligine iliskin yazilimlar

4. Organik ve anorganik yapilarin molekiiler
boyutta formiilize edilip sekillendirildigi ve
atomlar ya da molekiiller arasi reaksiyonla-
rin canlandirildigr simulasyon programlari

5. Kimyasal analiz siireclerinin ger¢eklestiril-
digi laboratuarlarda analizlerin dogrudan
yapildig1 gaz kromotografisi (GC) ya da ato-
mik absorbsiyon (AAS) gibi cihazlarin kont-
rol programlari ve kullanic ara ytizeyleri

6. Laboratuarlarda veya diger iiretim sii-
reglerinde elde edilen verilerin veya veri
gruplariin degerlendirildigi istatistiksel
amagcli programlar

7. Cok sayida verinin iretildigi, depolandig1
laboratuarlarla ilgili olarak hazirlanmis
17025 ya da 22001 gibi ISO standartlar1
dogrultusunda raporlarin ve dokiimanlarin
hazirlandig1 laboratuar yada prosesler igin
kullanilan laboratuar bilgi yonetim sistem-
lerine iliskin yazilimlar

8. Uretim siireclerinde ve tesislerin optimi-
zasyonu, modellemesi, simiilasyonu ile bu
stirecin sicaklik, derisim, akis hiz1 gibi pa-
rametrelerinin kontrolii ile vana veya ben-
zeri tastyici sistemler gibi proses cihazla-
rinin mekanik tasariminda ve kontroliinde
kullanilacak olan kontrol {ini-teleri ve kul-
lanic1 ara ylizey-lerinin tasarlanmasinda
gerek-li olan yazilimlar

Tiim bu yazilimlara bakildiginda ya dogrudan
C++ gibi derleyiciler araciligiyla yazilan ve
daha profes-yonel yazilimci 6zellikleri iste-
yen yazilimlar ile, Matematica ya da Mat-lab
gibi daha az profesyonellik iste-yen ve ancak
ara yiizeylerinde prog-ramlama yapilabilen
yazilimlar1 ya da Ofis, Spss, Biyoinformatik,
Chem Sketch veya Chem Axon gibi dogrudan
programlamaya ihtiya¢ duymayan simulasyon
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paketleri olarak siniflandirilabilirler [1, 17, 20,
21, 22,23, 24].

Bu ¢aligmada da agirlikli olarak kimya ve kim-
yasal siireglerde karsi-lagilan istatistik, biyo-
informatik, laboratuar Slciimleri ve degerlen-
dirmeleri, modelleme, simiilasyon, optimizas-
yon ve tasarim agamala-rinda karsilasilabilecek
pratik 6rnek uygulamalar {izerinde durulacaktir.

2.1. isletim Sistemleri, Bilgisayar Aglar1 ve
Bilisim Giivenligi, Temel Biiro Yazilimlar:
ve Veri Tabanlar

Isletim sistemleri denildiginde ilk akla gelen Dos,
Windows ve Linux gibi sistemler olup WEB gibi
internet ya da intranet iizerinde kurulu bilgi-
sayarlarm giivenligini tehdit eden en 6nemli un-
surlar ise basta viriisler olmak iizere solucanlar,
truva atlari, casus yazilimlar ve spamlardir ve ba-
sar1 ancak bu unsurlara kars1 yapilacak biitiinciil
caligmalarla miimkiindiir [25, 26]. Temel biiro
yazilimlarinda en ¢ok karsilagilan iiriinler Islem-
ci, Hesap tablosu, Sunum Yazilim1 gibi olup bun-
lar dokiiman yazimu, verilerin hesap-lanmasi ve
grafiklendirilmesi ile genel sunum amaghdirlar.
[27]. Veri tabanlar ise verilerin toplanip iglendi-
§i yazilimlar olup Hesap Tablolari’nin da pratik
olarak bir veri taban1 amaciyla kullanilabilecegi
unutulmamalidir [27, 28].

2.2. Molekiiler Boyutta Yapilandirmalar ve
Reaksiyonlar, Laboratuar Analiz Cihazlar
Anorganik ya da organik molekiil-lerin ya-
pilarmm iki yada ti¢ boyutlu ¢izimlerinin
yapilabildigi ara ylizey-ler ile anorganik ya
da organik ko-kenli reaksiyonlarda molekiil
hare-ketlerinin gorsel olarak izlenmesini sag-
layan ACD / Chem Sketch gibi molekiiler si-
miilasyon ilgili olarak hazirlanmis bazi paket
programlar mevcuttur [20, 21, 29]. Kimyasal
laboratuarlarda kullanilan ¢ok sayi-daki ana-
liz cihazlarindan biride gaz kromatograflaridir
(GC) olup bu tiir cihazlarin pratik olarak kul-
lanimlar1 ve analiz sonuglarinin degerlendi-
rilmesi i¢in olusturulmus kullanict ara yiizey-
leri bulunmaktadir [30].
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2.3. Kimyada Verilerin Islenmesi Ve
Degerlendirmesi ve Laboratuarlarda Bilgi
Yonetim Sistemleri

Kimyasal iiretimlerin gergeklestiril-digi tesis-
lerde ve laboratuarlarda 6zellikle analitik kim-
ya agisindan bakildiginda verilerin iglenmesi
ve istatistiksel degerlendirilmesi ile bu veri-
lerin saglandig1 deney faktor-lerinin arastiril-
masi, optimize edil-mesi, zaman tasarrufunun
saglan-mas1 ve kantitatif ol¢iimler igin kalib-
rasyonlarin gergeklestirilmesi i¢in gerekli olan
deneysel tasarimlarin hazirlanmast kimyanin
belki de en ¢ok hesaplama ve modelleme ¢alis-
malarma ihtiyag¢ duyuldugu alanla-ridir. Temel
kimya ve fizik bilgileri ile birlikte miithendislik
ve hesaplama tekniklerine, matematik ve istatis-
tik konularina ve dolayli olarak bu ¢aligmalarin
pratige doniistiiriilebi-lecegi yazilimlara daya-
nan kimyada verilerin islendigi ve degerlendigi
bu alan kemometriks olarak da bilin-mektedir.
Verilerin  istatistiksel — degerlendirilmesinde
SPSS, Excel ya da Minitab gibi yazilimlar kul-
laniciya kismen kolaylik saglarken deney tasa-
rimlarmin gerceklestirildigi Matlab, Matemati-
ca gibi algoritma yazilimlarinin kullanilmasi da
hizla yayginlagsmaktadir. [14, 18, 22, 31].

Biyoloji, biyokimyada, genetik ve biyotekno-
lojik veriler islendigi alan ise biyoinformatik
olup, yeni bir bilim dali olarak, biyoinformatik
The National Center for Biotechnology Infor-
mation (NCBI)’a gore: Yasam bilimleri (biyolo-
ji, biyokimya, tip), bilgisayar bilimleri, bilisim
teknolojileri ile matematik ve istatistige dayali
disiplinler arasi bir bilim dalidir. [1, 15].

Laboratuarla iiretilen ¢ok sayidaki bilginin sak-
lanmasi, degerlendirilmesi ve raporlandiriimasi
ise ¢ok karmasik bir i olup, kullanilan tiim ci-
hazlarin ve ofis islemlerinin birlestirildigi bilgi
yonetim sistemleri su anda mevcuttur. [15].

2.4. Kimyasal Siireclerde Bilisim Teknolojileri
Ister kimyasal ister biyokimyasal olsun bir
iirtiniin ¢ogaltilmasinda yasanan siirecin adim-
lar1 bir biyoteknoloji prosesi iizerinde bilisim
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teknolojilerinin kullanimi agisindan asagidaki
gibi verilebilir [1].

1. Bir biyoteknolojik iiriiniin iiretilebilmesi i¢in
gerekli siirecin (prosesin) ve donanimin (cihaz-
larin) tasarlanabilmesi igin; Gerekli Pazar aras-
tirmasi, fiyat analizleri, siirece iligkin fiziksel,
kimyasal ve biyolojik 6n tasarim bilgilerinin
laboratuvarda arastirilmas, liretimde kullanila-
cak biyolojik materyele (mikroorganiz-maya)
ait bilgilerin, yani biyoinfor-matik bilgilerin
dogru olarak saptan-masi, istatistiksel olarak
degerlen-dirilmesi ve gerekli danigmanlik hiz-
metlerinin alinmasi1 gereklidir. Ciinkii ancak
bdylece yapilmasi planlanan proseste verim-
lilik belir-lenebilecektir. Bir pilot tesisin bu
veriler 1s18inda modellenmesi, simu-lasyonu,
optimizasyonu, tasarlan-masi ve Ol¢ek bii-
ylitme (scale-up) ve diger biyofizikokiyasal
parametre-lerinin degisimine iligskin deneylerin
gerceklestirilmesi, ve boylece tasa-rim igin ge-
rekli verilerin toplanmasi saglanmalidir.

2. On tasarim ve dlcek biiyiitme verileriyle pro-
sesin gergek boyutla-rinda yeniden modellen-
mesi, simu-lasyonu, optimizasyonu, tasarlan-
mast. Gerekli danigmanlik hizmet-lerinin alin-
masi ise tasarim agsamasinin son adimidir.

3. Uretim tesisinin kurulmasi ve olusturulan
¢ekirdek kadro ile kurucu firmadan deneme
iiretiminin saglanmas,

4. Ik yatirm ve iiretim giderleri géz &niine
alinarak maliyet muhasebesi yardimiyla birim
maliyetin belir-lenmesi ve

5. Siirecin birey ve toplumsal boyutu da goz
Oniine alinarak pazarlama stratejilerinin belirlen-
mesi. Ham-madde ve {iriin satislarinin optimi-
zasyonu. da yatirim ve isletme asamasidir.

Yukarida genel ¢izgileri sunulan tiretim adim-
larinda ki bilgilenme siireglerinde en biiyiik
yardimci-lardan biri, siirecin en etkin ger-
ceklestirilebilmesi, fiziksel alt yapi-nin ve in-
san kaynaklarmin en iyi se-kilde kullanilabil-
mesi i¢gin tiim bu siireclerin igerdigi adimlarin
¢ok iyi kavranmasi ile birlikte bilisim teknolo-
jilerinden yararlanilmasidir.

3. Proseslerin Modellenmesi,
Optimizasyonu ve Simulasyonu

Hangi {iretim alaninda olursa olsun bir prose-
sin modellenmesi yani baska bir deyisle siirecin
fizikokim-yasinin ya da biyofizikokimyasinin
ve siirecin i¢inde gergeklestigi cihaz-larin ma-
tematiksel olarak tanimi proses sistem miihen-
disliginde esas-tir. Ancak bundan sonra sistem
simule edilebilir, optimum c¢alisma kosullart
ve optimum cihaz biiytik-liikleri belirlenebilir
ve tasarlanabilir ve 6zellikle iiretim agamasina
gegil-diginde boylece siirecin belirlenen opti-
mum degerlerde yiiriimesi i¢in kontrol edile-
bilir. Yukarida agiklanan tiim bu adimlarin en
iyi diizeyde gerceklestirilebilmesi, ancak bu
sti-reglerin dogru anlasilmasi, dogru modellen-
mesi ve bu modelin mate-matiksel ¢dziimleme-
si i¢in uygun ¢oziim tekniklerinin kullanilmasi
ile miimkiindiir [1]. Matematiksel olarak mo-
dellenen sistem, iiretim siirecinde izlenirken,
degisen sistem paramet-relerine gore (sicak-
lik, konsantras-yon, pH gibi) iginde bulunulan
an1 gostermek i¢in ¢oziiliir ve sistemin olmasi
gereken parametre degerleri ile arasindaki olu-
san farklar bulunur ve bdylece sistemin istenen
kosul-larda ¢aligabilmesi i¢in miidahale edile-
bilir. Yani sistem optimum ¢alig-ma kosullarina
yonlendirilir. Bu adimlarin tiimii ancak, siste-
min simule edilebilmesiyle gergekles-tirilebilir.

3.1. Modelleme ve Simulasyon icin Yazilim

Simulasyon ve tasarim amagli, yal-nizca siste-
min fizikokimyasal ya da biyofizikokimyasal
ozelliklerinin giri-lip simule edildigi ve kul-
lanicinin higbir sekilde yazilim olarak miida-
hale etmedigi paket programlar (Chem-Cad
gibi) mevcuttur. Bununla birlikte, daha éncede
bahsedildigi gibi C++ gibi derleyiciler kullani-
larak hazirlanan yazilimlar (Matema-tica, Mat-
lab gibi) basit basic komut-lartyla programin
hem baz1 kesimle-rinin yazilip yonlendirilme-
sine imkan taniyarak hem de daha 6nceden ha-
zirlanan paketlerini de kullanicinin hizmetine
sunarak modelleme, simu-lasyon ve optimi-
zasyon problem-lerinin ¢6ziimiine kullanici
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acisindan kolayliklar saglamaktadir. Bu tiir
programlar diger veri depolartyla da kolayca
etkilesime girerek kullani-labilmektedir. Ayri-
ca, Ozellikle simu-lasyon paketi yaninda, bir
kontrol sistem toolbox paketi ile de on-line
bagli kontrol iinitelerinden dogrudan ya da off-
line olarak alinan analiz sonuglarint da alarak
anlik olarak isleyebilmekte ve sistemin kontrol
edilmesi ag¢isindan ¢oziimleyebil-mektedir.
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Sekil 1. Hiyerarsik olarak bir
biyoprosesin otomasyon sistemi

3.2. Proseslerin izlenmesi ve Kontrolii

Cagdas prosesler on-line sensor ve cihazlarla
yada off-line (manuel) analitik metodlarla izle-
nir. Burada amag {iriiniin optimum kosullarda
ve optimum miktarlarda iiretilmesidir. Sekil 1
de ayrintilariyla verilen bir biyoprosesin oto-
masyon sistemi se-matik olarak sunulmustur.
Burada temel amag sinyallerden gelecek veri
kaybmi en alt seviyelere indirerek gerekli
kontrol, aktarma ve uygun veri tabaninda de-
polanmasim1  sagla-maktir. Degerlendirilmis
verilerin yonetimi dogrultusunda denetleyici
kontrolér on-line modellemeyi uygun kilacak
kaynaklar1 saglamalidir. An-cak bu sayede kar-
masik kontrol algoritmalart ve uzmanlagmis
veri degerlendirilmesi gerceklestirilebilir ve
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insan-makine ara yiizeyinin uyumu saglanir.
Bu basamak iist akim islemleri i¢in, alt akim
islemleri ve biyolojik doniigiimler igin olmak
iizere birden fazla alt katmandan olusabilir. Pi-
lot 6lgekli veya iiretim tesisleri gibi daha bii-
yiik 6lgekli yapilanmalarda ise bir tesis koor-
dinatdrii veya bilgisayar kullanimu tercih edilir.
Bu basamak biitiin alt basamaklar i¢in 6zgiin
zaman seviyesinin yaninda gerekli veri tabani
organizasyonunu da saglamalidir.

4. Kimyasal ve Biyokimyasal Analiz ve
Siirecler icin Modelleme, Simulasyon ve
Optimizasyon Calismalari

Bu alanda yapilan ¢alismalar genis bir yelpa-
zede dagilmis olup, bu kisimda yalnizca segil-
mis bazi 6rnek-ler {izerinde durulacaktir. Bir
siste-min veya siirecin simule edilebilmesi i¢in
oncelikle olayn fiziksel, kimya-sal ya da biyo-
kimyasal agidan incelenmesi ve gerceklesme
adimla-rinin matematiksel denkliklerle ifa-desi
ya deterministik olarak ya da stokastik olarak
tasarlanir. Determi-nistik modeller baslangi¢
degerlerine bagl olarak fiziksel parametrelerin
sik1 siktya belirlendigi, iliskilerin bu paramet-
reler gergevesinde kurul-dugu ve baglangi¢ ko-
sullarina baglh olarak sistemin tanimlanmasina
dayanir ve bundan dolay1r da sonuglar daha
kesinlik tasir. Buna karsilik stokastik modeller
¢ok daha az deneysel veriye ihtiya¢ duyarken
¢oztimlemeler olasiliklara dayan-digindan daha
fazla tahmini sonug-lar1 verir. Bu ¢aligmalarin
daha iyi anlasilabilmesi i¢in se¢ilen bazi 6rnek
uygulamalara agagida kisaca deginilmistir [1].

4.1. Yiiksek Performansh Sivi
Kromatografisinde Bilgisayar Destekli
Yontem Gelistirilmesi

Bu ¢alismada bir ilag hammaddesi ve olas1 yan
iirtinlerinin bir yiiksek performansl sivi kro-
matografisinde (HPLC) optimum kosullarda
analizi i¢in bir yontem gelistirilmesi tizerinedir.
Burada optimizasyon igin dogrudan program
yazimi yerine DryLab adl1 bir bilgisayar simu-
lasyon yazilim pakedi tercih edilmistir [11]. Bu

297



Kimyacilar i¢in Biligsim Teknolojileri
Oguz Akpolat, Fatma Kartal

caligmada asil ama¢ HPLC de yeterli ¢oziinir-
liigli ve makul bir ¢alisma zamanina sahip ger-
¢ekei optimal deneysel caligma kosulla-rinin
saptanmasi i¢in kromatografik bir ayirma yon-
teminin gelistirilmesi-dir. Boylece daha az say1-
da galig-mayla hem zaman hem de emek tasar-
ruf edilmis olacaktir. Yapilan islem iki ¢alisma
parametresinin esanli olarak optimizasyonuna
da-yanmakta olup daha sonra da kolon ¢alisma
kosullarinin optimi-zasyonu tartigilmigtir. Ar-
dindan da elde edilen optimizasyon sonuglar1
deneysel galigmalarla karsilagtirilmistir.

4.2 Biyokimyasal Reaksiyonlarda
Konsantrasyon Verilerinin
Degerlendirilmesi

Bu boliim bir fermentdr de zamana baglh ola-
rak kaydedilen biyokiitle, substrat ve asetat
konsantrasyon verilerinin istatistiksel agidan
deger-lendirilip grafikler halinde sunumuna ve
bu verilerle ¢izilen konsantrasyon egrilerinin
her birinin matematiksel olarak ifade edilebil-
mesi ya da diger bir deyisle regresyonu ve ko-
relasyonuna iliskindir [32].

4.3 Bir Noron Hiicresindeki iyonlarin
Aksiyon Potansiyelini Olusturmalarinin
Modellenmesi

Canli biinyesinde bulunana sinir sistemindeki bir
ndron hiicresinde uyarilabilir hiicreler tarafindan
belir-li noktalara iletmesi igin iiretilen elektrik-
sel sinyallerin aktarilmasinda hiicre membranin-
da bulunan iyon kanallar1 biiyiik rol oynamak-
tadirlar. Bu iyon kanallarindaki akan akim-larin
makroskobik modeli Hodgkin-Huxley tarafin-
dan gelistirilmistir. Ancak bu modelde iyon ka-
nallarinin stokastik a¢ilma ve kapanma &zelligi
g6z ard1 edilmistir. Neher ve Sakman tarafindan
gelistirilen patch-clamp teknigi ile ise sadece bir
iyon kanali tizerinden gegen akimin dlglilmesi
miimkiin olmustur. Bu deneysel teknik ile elde
edilen sonuglarda iyon kanalinin temelde rast
gele acilip kapanan stokastik bir eleman oldugu
anlagilmistir. DeFelice ve Isaac tara-findan ya-
pilan caligmada ise grup halinde bulunan iyon
kanallarinin uyartim olmadig1 halde dinlenim

potansiyeli, aksiyon potansiyeli, ates-leme gibi
bilinen makroskobik 6zel-liklere sahip oldugu
gosterilmistir [33, 34].

4.4 Deterministik ve Stokastik Siireclerin
Modellenmesinde Karsilagilan Diferansiyel
Denklemlerin Coziimii

Bu siireglerde rastlanan diferansiyel denklemler
¢ogunlukla bir baglangi¢ deger problemi olup ¢6-
ziimlemeleri i¢in degisik metotlar gelistirilmigtir.
En sik karsilagilant Euler metodu olup bu me-
totta verilen baslangi¢ degerleri ile segilen adim
biiyiik-ligiine bagli 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 Aralig: Ax=h

n. adimdaki artis: y , =y +H(y X )
Xn+1:Xn+ AX

olarak bulunur. Yeterli dogrulukta bir sonu-
ca ulagsmak i¢in adim araligi (Ax) yeterin-
ce kiigiik secilmelidir. Bu hesaplamalarin
gerceklestirilebil-mesi i¢in uygun bir yazilim
secilerek iglemler programlanir.

4.5 Kimyasal Analiz Verilerinin
Degerlendirilmesinde iki ve Ug Boyutlu
Grafiklerin Kullanimi

Kimyasal analizlere iliskin degerlendirilme-
lerde verilerinin dogrudan iki veya {i¢ boyutlu
grafiklerinin ¢izimi ya da analiz parametrele-
rinin optimi-zasyonunda veriler yardimiyla iki
veya ii¢ boyutlu gdsterimlerin olustu-rulmasi
ve deneysel sonuglarla birlik-te gosterimi ile
birlikte dogru veya yiizey bigimindeki bu op-
timizasyon egrilerinin ve/veya yiizeylerin en
kiigiik kareler yontemiyle bulunabil-mesi i¢in
asagida bir algoritma editoriinde yazilmis ¢
boyutlu bir ¢izim 6rnegi sunulmustur [14]:

% P: Veri Matrisi
P=[..,..,.;

cey sey oo g
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plot3(P(;,1), P(:,2), P(:,3))

4.6 Optimizasyon ve Deneysel Tasarim
Yiiksek performansli sivi kromatog-rafisinde
(HPLC) bilgisayar destekli yontem gelistiril-
mesine iligkin 4.1 bolimiinde sunulan ¢aligma,
bir ilag hammaddesi ve olasi yan {iriinlerinin
optimum kosullarda analizi iizerine olup opti-
mizasyon i¢in dogrudan programlama yerine
DryLab adli bir bilgisayar simulasyon yazilim
pakedi tercih edilmisti [11]. Bu boéliimde ise
optimizasyon ve deneysel tasarimi [35]. Genel
olarak analitik kimyada bir yontemin optimi-
zasyonu ¢aligma parametreleri olarak da adlan-
dirllan pH, kimyasallarinin konsantrasyonu,
sicaklik, ¢ozgen, karigimin kompo-nentleri
gibi faktorlere karsi reak-siyon hizi gibi yon-
temin cevabinin (responsunun, ¢oziiniirligi-
niin) irde-lenmesine dayanir. Yapilan deneysel
tasarimin degerlendirilmesi cevap yiizeyinin
¢izilmesi ve optimum nokta bolgesinin taran-
masiyla gercek-lestirilir.

4.7 Monte Carlo Simulasyon Metodunun
Niikleer Kimyadaki Uygulamalar:

Monte Carlo metodu, olasilik teorisi lizerine ku-
rulu bir sistemdir. Monte Carlo metodunda ista-
tistiksel ve matematiksel tekniklerle bir deneyi
veya ¢0ziilmesi gereken bir fiziksel olay1 tesa-
diifi sayilar1 defalarca kullanarak simiila etmek
esastir. Glinlimiizde bu metot, fizik ve matema-
tik problemlerinin ¢dzii-miinde MCNP(Monte
Carlo N — Pargacik Taginim) kodunu kullanarak
ozellikle niikleer transport hesapla-malarda iyi
sonuglar vermektedir [36, 37, 38].

4.8. U¢ Boyutlu Hareketlerin Modellenmesi

Bir fermentérde ¢ogalan mikroorga-nizmalarin
miktarlarina bagl olarak bulunduklar1 ortam-
da ii¢ boyutlu hareketlerinin modellenmesi
oncelik-le mikroorganizmanin biiyiime kine-
tik esaslari cergevesinde kiitle mik-tarlarinin
bulunmasi ile es zamanli olarak mikroorga-
nizmalarin fermen-tdrdeki {i¢ boyutlu rastgele
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dagilim hareketlerinin akiskan molekiilleri-
ninkine benzetilerek modellenip gor-sel ola-
rak izlenebilmesine dayanir. Burada biiylime
kinetiginin ifade edilmesinde en basit gosterim
olan Monod biiyiime kinetigi denklemi ile par-
caciklarin rastgele hareketlerinin modellenme-
sinde Brownian hareket denklemi seg¢ilmistir.
Hazirlanan matematik modele iliskin yazilan
algoritmanin uygulanmasi ile bigim-sel olarak
ii¢ boyutlu grafikte gdsterilen mikroorganizma
hareketi video filmine doniistiiriilmistiir [39].

4.9. Molekiil Modelleme ve HyperChem
kullanarak MO diagramlarim olusturma
Kuantum teorisinin gelistirilmesin-den hemen
sonra, kuantum mekanik kanunlar1 atom ve
molekiillere uygu-lanmaya baslanmistir. Pren-
sip ola-rak, kuantum teorisi ile bir mole-kiiliin
biitiin kimyasal 6zellikleri hesaplanabilir. As-
linda bir bilesigin yapisi ve kimyas1 denel yon-
temlerle belirlene-bilir, ancak hesaplama yolu
ile 6ngodriiniin yapilabilmesi ¢ok yararli-dir ve
pek cok uygulama alani bul-mustur. Ornegin
farmakolojide yeni ilaglarin gelistirilmesinde
yaygin olarak kullanilmaktadir. Kimyacilar
bilgisayar kullanarak sentezden dnce ilaglarin
yapilar1 hakkinda onbilgiye sahip olurlar, ilagta
istenen Ozellik-leri belirlerler, sonra bu 6zellik-
lere uygun sentezleri gergeklestirirler [40, 41].

5. Sonuglar

Bu ¢alismada kimyanin temel alanlarinda karsi-
lagilabilecek bilisim uygulamalari {izerinde du-
rulmus olup ¢ok genis bir alan1 kapsayan bu uy-
gulamalar bu temel alanlar ger-¢evesinde sinif-
landirilarak, yazilim-lar hem yapisal olarak hem
de pratik kullanimlart agisindan ele alinmuistir.

6. Kaynaklar

[1] Akpolat, O., 2004, Information Processes
in Technology for Sustainable Developments
and Biotechnolgy, Turkish Electronic Journal
of Biotechnology, 2, 11-16.

299



Kimyacilar i¢in Biligsim Teknolojileri
Oguz Akpolat, Fatma Kartal

[2] Brockman, J. (Editor-2002, The Next Fifty
Years), 2007, Gelecek 50 Yil - 21. Yiizyilin Tk
Yarisinda Hayat ve Bilim (Terciime: N. Elhii-
seyni), NTV Yayinlar1.

[3] Nikoukaran, J., Paul, R. J., 1999, Softwa-
re Selection for Simulation in Manufacturing,
Simulation Practice and Theory, 7(1-14).

[4] Petrucci, R. H., Harwood, W. S., Her-
ring, F. G., Madura, J. D., 2007, General
chemistry: principles and modern applications,
Pearson Education International.

[5] Perry, R. H., Chilton, C.H., 1973, Che-
mical Engineers Handbook, 5 th. Edition,
McGAW-HILL.

[6]. Saltelli,A., Ratto, M., Tarantola, S.,
Campolongo, F., 2005, Sensitivity Analy-
sis for Chemical Models, Chem. Rev. 105,
2811-2827.

[7]. Bersohn, M., Esack, A., 1976, Computers
and Organic Synthesis, Chemical Reviews,
Vol. 76, No. 2.

[8] Hansch, C., Hoekman, D., Leo, A., We-
ininger, D., Selassie, C. D., 2002, Chem-
Bioinformatics: Comparative QSAR at the In-
terface between Chemistry and Biology, Chem.
Rev. 102, 783-812.

[9] Klemn, M. L., Lews, L. J., 1990, Simula-
tion of Dynamical Processes in Molecular So-
lids, Chem. Rev. 1990, 90, 459-479.

[10] Hlupic, V., 1999, Simulation Software :
Users’ Requirements, Computers & Industrial
Engineering 37, 185-188.

[11] Hoang, T .H., Cuerrier, D., McClintock,
S., Maso, M. D., 2003, Computer-assisted
method development and optimization in high-
performance liquid chromatography, Journal
of Chromatography A, 991, 281-287.

[12] Akpolat, O., 2004, The Collectional of Data
and Computational programming for Modeling
and Simulation in a Model Supported Way for
Batch and Fed Batch Fermentation Units, Turkish
Electronic Journal of Biotechnology, 2, 1-10.

[13] Akpolat, O., 2004, Biyoteknolojide Sii-
reclerin Modellenmesi, Simulasyonu ve Op-
timizasyonunda Temel MatLab Uygulamalar1
(Organizasyon: D. Kazan), Kurs Notlar1, Mar-
mara Univ., Kim. Miih. Bol.

[14] Brereton, R. G., 2003, Chemometrics:
Data Analysis for thje Laboratory and Chemi-
cal Plant, John Wiley & Sons Ltd.

[15] LIMS Uriin Tamtim Brosiirii, 2002,
LABWORKS Enterprise Laboratory Informa-
tion Management System, BRP20215 Printed
in USA © 2002 PerkinElmer, Inc.

[16] Jenson, V. G., Jeffreys, G. V,.1977, Mat-
hematical Methods in Chemical Engineering,
Academic Pres.

[17] Oren, T., Uney, T., Colkesen, R., (Edi-
torler), 2006, Tiirkiye Bilisim Ansiklopedisi,
Papatya Yay. Egit. A.S. ve Tiirkiye Bilisim
Vakfi, 55, 144, 162, 200, 250, 436, 590, 1100.

[18] Cakir, A., Seren, N. E., 2006, Otomatik
Kontrol Sistemleri, Akademik Bilisim Konfe-
rans, Kiitahya Univ.

[19] Ertas, H., Ertas, F. N., 2001, Analitik
Kimyada Veri Isleme ve Degerlendirme, Ders
Notlar1, Ege Univ. Fen Fak. Kim. Bél. Analitik
Kim. A. B. D.

[20] ACD/ChemSketch 11.0 Freeware Uriin
Tanitimi, 2008, http://www.acdlabs.com/
download/chemsk.html, 27 May.

[21] ChemAxon Uriin Tanitimi, 2008, http://
www.chemaxon.com/ products.html?gclid=CI
fg8JCoxpMCFRWo1QodhHZ6Bg, 27 May.

300



Akademik Bilisim 09 - XI. Akademik Bilisim Konferanst Bildirileri

[22] Arifoglu, U., 2005, MATLAB 7.04, SI-
MULINK ve MUHENDISLIK UYGULAMA-
LARI, Alfa Basim Yayin Ltd. $ti.

[23] TS EN ISO/IEC 17025 Tiirk Standarda,
2005, Deney ve Kalibrasyon laboratuarlarmin
Yeterliligi Icin Genel Sartlar, T.S.E.K.

[24] TS EN ISO/IEC 27001 Tiirk Standarda,
2006, Bilgi Teknolojisi-Giivenlik Teknikleri-
Bilgi  Giivenligi  YOnetim  Sistemleri-
Gereksinimler, T.S.E.K.

[25] Ersoy, E., 2006, Internette Giivenlik, Vi-
riis, Spam, Bireysel Savunma, Akademik Bili-
sim Konferans, Kiitahya Univ.

[26] Bilgi Giivenligi Uriin Tamitim, 2008,
Giivenlik, http://www.gentekbilgisayar.com/
guvenlik.html, 27 May.

[27] Uysal, M., 1999, Excel Word 2000 ile
Etkin Cozumler, 1. Baski., Beta Basim Yayin
Dagitim A.S.

[28] Giinaydin, V., 2008, Introduction to SQL, http://
www.w3schools.com/ sql/sql_intro.asp, 27 May.

[29] Hou, T., Xu, X., 2001, A new molecular
simulation software package — Peking Uni-
versity Drug Design System (PKUDDS) for
structure-based drug design, Journal of Mole-
cular Graphics and Modelling 19, 455-465.

[30] Giindiiz, G., Akpolat, O., Giirbiiz, D.,
2000, Gaz Kromatografisi Teori ve Uygulama-
lar1, Kurs Notlar1, E.U. Ebiltem Yayinlari.

[31] istatistik Uriin Tamitimi, 2008, SPSS
16.0, http://www.spss.com/spss/whats new
base.htm, 27 May.

[32] Liibbert, A., Simutis, R., Volk, N., Gal-
vanuskas, V., (2000), Biochemical Process
Optimization and Control. Hands-on Course, ,
2000, Martin Luther Universitit-Germany.

11-13 Subat 2009 Harran Universitesi, Sanlurfa

[33] Star, C., McMillan, B., 1995, Human
Biology, 5 th. Edition, Wadsworth Publishing
Company.

[34] Ekmekgi, N. H., Ozer, M., 2008, Néron
Modellemede Giiriiltii Analizi I¢in Stokastik
Hodgkin-Huxley Modeli, http://www.emo.org.
tr/resimler/ ekler/ 31b342 d8a83408e ek.pdf,
30 May.

[35] Otto, M., 1999, Chemometrics: Statics
and Computer Application in Analytical Che-
mistry, Wiley-Vch Verlag GmbH.

[36] Hancerliogullari, A., 2006, Monte Carlo
Metodu ve MCNP Kod Sistemi, Kastamonu
Egitim Dergisi, 14, 2, 545-556.

[37] Giiltekin, A. T., Asyah M. H., 2008, Pi
Sayisinin Monte Carlo Methodu ve Gregory/
Leibniz Formiiliiyle Hesaplanmast, http://joy.
yasar.edu.tr/arsiv/n7v2/

[38] Friedlander, G., Kennedy, J. W., Ma-
cias, E. S., Miller, J. M., 1981, Nuclear and
Radiochemistry, John Wiley & Sons Ltd.

[39] Akpolat, O., 2007, Bir Fermentdrde Coga-
lan Mikroorganizmalarin Bulunduklar1 Ortam-
daki Ug Boyutlu Hareketlerinin Modellenmesi,
Akademik Bilisim Konferansi, Kiitahya Univ.

[40] Inorganik Lab. Ders. Not, 2008, MOLE-
KUL MODELLEME, HyperChem kullanarak
MO diagramlari1 olusturma, http://w3.gazi.
edu.tr/web/nkaracan/inorglab/mm.pdf, 27 May.

[41] HyperChem Uriin Tanitim, 2008, Com-
putational Chemistry, http://www.compuchem.
com/index.html, 27 May.

301



