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OZET

Gegmiste arastirmacilar, problemleri parametreler arasindaki iliskileri deneme yoluyla ¢6zmeye calisirken, parametre sa-
yist artinca ¢dzlimsiizlikk veya elde edilen ¢éziimii degerlendirememe problemi ortaya ¢ikmustir. Bu tiir ¢ok parametreli prob-
lemlerin ¢dziimii igin yeni teknikler bulunmaya ¢alisilmis ve yapay zeka optimizasyon tekniklerinden genetik algoritma uygula-
malarda olumlu sonuglar vermistir. Eczacilik ve kimya alanlarinda optimizasyon problemlerinin ¢éziimiinde klasik optimizasyon
teknikleri ile gelistirilen programlar yerine yapay zeka optimizasyon teknikleri ile gelistirilen programlar kullanilmaktadir. Boy-
lece molekiil tasariminda, molekiil taninmasinda, ilag tasariminda ve protein yapisinin tahmini gibi islemlerde sezgisel yakla-
simlar1 kullanma, dogru analiz yapabilme gibi yontemlerin gelistirilmesi ile daha hizli ve dogru ¢dziimler elde edilmektedir.

Yapay zeka optimizasyon tekniklerinden olan genetik algoritma, uygulamalarda sik kullanilmakta ve basarili sonuglar
vermektedir. Bu calismada, kimyasal maddelerin deriden gecis katsayilarinin belirlenmesine yonelik genetik algoritma uygula-
masi1 yapilmistir. Hedeflenen deriden gegis katsayisina gore kimyasal maddelerin molekiil yapilari bulunmus ve degerlendiril-
migtir.

Anahtar Kelimeler: Genetik algoritma, Deriden gecis katsayisi, Caprazlama operatorii, Rulet cemberi se¢imi

By Using Genetic Algorithm to Find Structure of
Molecul of Chemical Materials According to Passing
Features of Through Skin

ABSTRACT

Researchers in the past, when working to solve the problems using the manner of trial in the relation between parameters,
impassible solution rising parameter number or an evaluation problem of obtained solution has been occurred. In order to solve
this kind of problems with many parameters, to fined new techniques have been done and genetic algorithm which is a part of the
artificial intelligence optimization techniques has given positive results. To solve the optimization problem in the areas of
pharmacology and chemistry, the programs which have been developed by using artificial intelligence optimization techniques
instead of the programs which have been developed by using classical optimization techniques have been used. In this way, by
developing methods like designing molecule, recognizing molecule, designing medicine and to estimate structure of protein and
similar issues using perceptional approach, to be able to make true analysis, quick and true solutions can be obtained.

Genetic algorithm which is a part of the artificial intelligence optimization techniques, which is frequently used in
applications and to give successful results. In this study, the application of genetic algorithm has been done to determine the
coefficient of passing through skin of chemical materials. According to the passing coefficient of the objective skin, the structure
of molecule of chemical materials have been determined and evaluated.

Keywords: Genetic algorithms, Permeability coefficients, Crossover operators, Roulette wheel selection

1.GIRIS arastirmalari, tavlama benzetimdir. Tabu arastirmalari
o o o ve tavlama benzetim yontemlerinin temeli bolgesel ve
Karmagik optimizasyon problemlerinin ¢ozi- sezgisel komsuluk arastirmalarma dayanmaktadir. An-

miinde yapay zeka optimizasyon algoritmalarinin kulla-  ¢qk genetik algoritma biyoloji biliminin prensiplerini
nim1 artmaktadir. Bu optimizasyon algoritmalarinin ge-  teme] almaktadir.

listirilmesi ¢ok yeni olsa da problem ¢dziimlerinde ba- L .
sarth olduklarim1 gérmek miimkiindiir. Yapay zeka ) GA, gene‘qku .blhmlnm temelleri tizerine kurulqn
optimizasyon algoritmalarinin veya modern sezgisel al- bir arastirma teknigi olarak ortaya atilmistir (1). Klasik

goritmalarinin baglicalari genetik algoritma (GA), tabu ~ bir tamimlamayla biyolojik bir sistemin gevresine uyu-
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munda kullandig1 yontemin modellemesidir. GA birey-
lerden olusan bir popiilasyon iizerinde islemektedir.

Popiilasyon problemin olasi ¢dziimlerini temsil
eden bireylerden olusmaktadir. Problemin olasi ¢oziim-
lerinden olusan baslangic popiilasyonu ile baslanarak
bundan daha iyi ¢oziimler olusturulmasina caligilir.
Popiilasyon, zaman igerisinde degisir, ancak ayni sayida
elemana sahiptir (2). GA’nin genel yapist igerisinde
populasyon igerisindeki her ¢oziim diger ¢oziimler ile
kargilagtirildiginda ne kadar iyi bir ¢6ziim oldugunu
gosteren bir uyum degeri atanir. Uyum degeri ne kadar
biiyiikse bireyin veya organizmanin, sonraki nesilde ya-
sama sans1 ve Ozelliklerini sonraki nesillere tagima sansi
o kadar fazla olur (3).

GA, dogal olaylarin modellenmesi {izerine ku-
rulu stokastik ve iteratif (yonlendirilmis) bir algoritma-
dir (4). GA global optimum ¢dziimii bulmayr garanti
etmez ancak kabul edilebilir hizda, kabul edilebilir 61-
clide iyi ¢oziimler bulunmasinda genel olarak basarili-
dir. Karmagik problemlerin  ¢6ziimiinde  klasik
optimizasyon teknikleri hem sonucun dogrulugu hem de
zaman agisindan GA’ya gore daha iyi ¢oziimlemesi ola-
sidir. Ancak GA’nin esas alani, bu tekniklerin uygula-
namadig1 alanlardir. Bazi problemler, GA ile klasik
optimizasyon tekniklerinin birlikte kullanilmasiyla uy-
gun ¢dziimlerin bulunabildigini géstermistir. Eczacilik
alan1 da hem klasik optimizasyon tekniklerinin hem de
GA’nin birlikte uygulanabildigi karmasik problemlerin
bulundugu bir alandir. Bu alanda literatiirde GA ile ya-
pilmus caligmalarin bazilart ise, Illgen ve arkadaslari (5)
senteze gerek duymadan biiyiik sanal molekiil kiitiipha-
nelerinden, yiiksek biyolojik aktiviteye sahip molekiille-
rin bulunmasina yo6nelik ve sanal kiitiiphaneye dahil tiim
molekiil yapilarinin biyolojik faaliyetlerini belirleme
problemlerine genetik algoritma uygulamiglardir. Hou
ve Xu (6) ise, GA teknigini kullanarak kisisel bilgisa-
yarlarda igleyen kapsamli bir molekiil simiilasyon prog-
ram paketi olusturmuslardir. Iki ve ii¢ boyutlu nicel yapi
-faaliyet iligkileri, molekiil docking ve veri tabani kulla-
narak GA uygulamali bilgisayar destekli ilag tasarim
gelistirmiglerdir. Yine Kian-Goh ve Foster (7) GA’y1 iki
uygulamada kullannuslardir. ilkinde, kendiliginden bir-
lesen materyaller icin molekiil tasarimi yapmaya ve
ikincisinde ise mevcut materyaller icinde en uygun mo-
lekiilin bulunmasina c¢alisilmistir. Keser ve Stop (8),
genel tanimlannmis kimya yapr bloklarindan, kimyasal
maddenin molekiil yapilarinin bulunmasi probleminde
GA kullanmislardir. Jones (9) kimyadaki bazi kisitlar-
dan yola ¢ikarak GA’nin bu tiir kisitli problemlere uy-
gulanabilirligini tartigmustir.

Literatiirde, kimya ve eczacilikta kabul edilen
molekiiler formiiller (sembolik kimyasal grup alfabesi)
cercevesinde uygulamalar yapilmis ve mevcut molekiil
kiitiphanelerinden amaca uygun molekiil yapilariin
bulunmasi hedeflenmistir. Bu calismada, bazi kisitlar
kullanilmakla beraber kimyasal maddelerin molekiil ya-
pilarmin tahmini deriden gegis katsayilarma goére belir-
lenmektedir. Uygulamada iki jenerasyonla GA’nin isle-

yisi adim adim gosterilmektedir. Jenerasyon sayilarinin
arttirllmas1 miimkiin olmaktadir ancak isleyisin agik-
lanmasi i¢in iki jenerasyon yeterli goriilmektedir.

Calismanimn 2. Boliimiinde uygulamada bulunan
kimyasal maddelerin deriden gecis katsayilarmin belir-
lenmesinin nemi verilmektedir. 3. Bolimde sistem ve
problemin tanimi ve genetik algoritmanin probleme uy-
gulanmasi verilirken son boliimde ise iki jenerasyonda
bulunan sonuglar degerlendirilmektedir.

2. KIMYASAL MADDELERIN DERIDEN
(TRANSDERMAL YOLDAN) GECi$
OZELLIiKLERININ BELIRLENMESININ
ONEMI

Farmasotik, kozmetik ve tarimsal kimya endiist-
rilerinde molekiillerin deriden gegcis katsayilarinin he-
saplayabilme ihtiyac1 genelde hissedilmektedir. Bu, hem
klinik etkinligin degerlendirmesi hem de toksikolojik
risk agisindan 6nem tasir. Lokal davranis gostermek ya
da deriye uygulanmak iizere spesifik ilaglar tasarlandi-
ginda, farkli kimyasal yapilarin deriden gecislerinin ne
olgiide ve nasil olacagmin bilinmesi yararl olur. Ornek
olarak UV filtresi gibi kozmetik iriinlerin tasarlanma-
sinda iriiniin faydasinin maksimuma ¢ikarabilmek igin
deriden gecis 6zelliginin bilinmesi yararli olur. Aym
sekilde yeni pestisidlerin tasarlanmasinda da aktif olan
ama deri tarafindan iyice emilmeyen molekiillere ihtiyag
vardir (10). Deri, viicut stvilarii sistemimiz iginde ve
zararlt maddeleri de sistem disinda tutarak dis cevreye
karst bir duvar olusturur. Bu yiizden eczacilik, kozmetik
ve tarimsal kimya alanlarinda kimyasal maddelerin de-
riden gecis oranlarinin tahmin edilmesi 6nemli bir tar-
tisma konusudur.

Transdermal yoldan bir etkin maddenin uygula-
masinin bazi avantajlar1 vardir. Bu sebepten dolay1 etkin
maddelerin deri yoluyla uygulanmasina ilgi giin geg-
tikce artmaktadir. Bilinen aligilmig etkin maddelerin di-
sinda bazi kimyasal maddelerin deriden gegis uygula-
malarina rastlanmaktadir.

Kimyasal maddelerin transdermal yolla uygu-
lanmasina yénelik bircok ¢alisma yapilmstir. Ozellikle
derinin diisiik gecirgenlige sahip olma 6zelligi, uygula-
nan kimyasal maddenin alerjik reaksiyonu olup olma-
masi, ilacin molekiiler yapisinin deriden gegis oranina
etkisinin belirlenmesi bu aragtirmalarin temelini olus-
turmaktadir.

Son ylizyilda endiistriyel, zirai ve evde kullanilan
kimyasal maddelerin kullanimi kisileri, ¢evreyi ve eko-
sistemleri ciddi sekilde tehdit etmektedir. Insanlarin da
bu tehlikeye oldukc¢a stk maruz kalmasi dikkati ¢ekmis-
tir ve transdermal yolla bulagsma riskleri arastirilmistir.
Genel olarak insan saglhigmi tehlikeye atacak kimyasal
maddelerin etkilerinin siniflandirilmasinda {iriiniin kul-
lanim1 acisindan 6nceligi, deri ile temas halinde alina-
cak toksik maddelerin etkileri olusturmaktadir. Bu etki-
ler, alerjik, kanserojen, tahris seklinde tanimlanabil-
mektedir. Bu sebeptendir ki, herhangi bir kimyasalin
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veya kimyasallarin iiriin olarak kullanildiginda deriden
gecis Ozelligine gore sayilan bu etkilerin minimize
edilmesi amaglanmaktadir.

3. GENETIiK ALGORITMA KULLANARAK
DERIDEN EN iYi GECEN KiMYASAL
MADDENIN MOLEKUL YAPISININ
BULUNMASI

Bu calismada amag¢ deriden en iyi gegen
kimyasal maddenin molekiil yapisinin GA kullanarak

- Molekiildeki Oksijen(O) atomu sayis1
- Molekiildeki Halojen atomu sayis1 (I,Br,F,Cl)

- Molekiildeki Kiikiirt(S) atomu sayisi olarak
belirlenmistir. Tablo 1. de veri olarak alinan rasgele
secilen 10 kimyasal madde ve molekiil parametreleri
gosterilmektedir.

Verilen kriterlere gore problem modelinin
olusturulmast ve GA isleyisinin saglanmasi igin
baslangic  populasyonundaki  her  kromozomun

Tablo 1. Rasgele segilen 10 kimyasal madde ve molekiil parametreleri

Aromatik Aromatik
Molekiil Halka | 0 | OH N s C | Olmayan 0 Halojen Atom
Sayis1 [Sayis1 | Sayis1 | Sayis1 | Sayisi Halka Sayis1 | Sayisi(CLF,I,Br)
Sayisi
Sayisi

Aldosterone

! 0 28 | 2 0 0 21 5 5 0
'C21H2805
Amobarbitel

2 0 18 | 0 2 0 11 1 3 0
'C11H18N203
Atropine

3 1 23 | 1 1 0 17 2 3 0
_C17H23N03
Barbital

4 0 12 0 2 0 8 1 3 0
'CEHIZNZOS
Benzylalcohol

> | cHO 1 8 1 0 0 7 0 1 0
2,4,6-Tribromophen

% | .cH;Br0 ! 3 1 0 0 6 0 1 3
Butamben

7 1 15 0 1 0 11 0 2 0
'CllHISNOZ
Butanedioic Acid

5 | -cao, 0 6 |2 o | o | 4 0 ] ;
Butanolide

? | -CHO; 0 6 | 0 0 0 4 | ) o
2,3-Butanolone

10 -CH30, 0 8 1 0 0 4 0 2 0

bulunmasidir. Uygulamanin adim adim isleyisinin
gosterimi  agisindan rasgele secilen 10 kimyasal
maddenin molekiil parametrelerine gore deriden gecis
katsayilar1 hesaplanmustir. Kimyasal maddelerin
molekiil yapisini olusturan parametreler;

uygunluk degerlerinin belirlenmesi gerekmektedir.
Uygunluk fonksiyonunun bulunmasina yonelik, rasgele
secilen 100 kimyasal maddenin molekiil yapilarindan,
SPSS 11.0 ile deriden gecis katsayis1 (LogKp) tizerinde

Tablo 2.Log K;’nin bulunmasina ydnelik stepwise ¢oklu regresyon analizi sonuglari

Degisken B SHy o) t P ikilir Kismi r
Sabit ,316 279 1,130 ,261

Aromatik halka sayis1 ,342 210 ,133 1,627 ,107 437 ,166
Nsayisi -,669 ,100 -437  -6,679 ,000 -,221 -,569
Csayisi ,247 ,034 ,848 7,261 ,000 ,380 ,601
OHsayist -,517 ,098 -,351 -5287 ,000 -,189 -,481
Halojen atom Sayis1 ,570 ,109 ,340 5,230 ,000 ,376 AT7
Aromatik olmayan halka sayisi -,449 ,152 -,306  -2.949 ,004 ,063 -,292

R=0.807, R>=0.652
F=28.988, P=0.000

- Molekiildeki Hidrojen(H) atomu sayis1

- Molekiildeki Aromatik halka sayis1

- Molekiildeki OH sayist

- Molekiildeki Azot(N) atomu sayisi

- Molekiildeki Karbon(C) atomu sayist

- Molekiildeki Aromatik olmayan halka sayist
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belirlenen molekiil parametrelerinin etkisi incelenmis ve
uygulama igin secilen 9 parametreden en fazla etkili
olan 6’s1 deriden gegis katsayisinin % 65’ini agikladig:
goriilmiistiir. Tablo 2 de analiz sonuglarina yer
verilmektedir. Regresyon analizi sonucuna gore
LogKp’ye iliskin matematiksel model su sekildedir.
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LOG Kp = ,316SABIT+ ,342AROHALS - ,669N
SAYISI + ,247CSAYISI - ,5170HSAYISI + ,570
HALATS - 449NONAS

Bu c¢alismada uygunluk degerleri tek bir
regresyon denklemi seklinde elde edilmeye calisiimistir.
Problemde aranan ¢oziim deriden en iyi gecen
kimyasalin bulunmasi ve molekiil yapisinin tespitidir.
Bu amagla belirlenen denklem ile uygunluk degeri he-
saplanabilmektedir.

Deriden en iyi gecen kimyasal maddenin GA ile
bulunmasinda bazi kabuller yapilmstir.

e Deriden en iyi gegisi bulmada kimyasal mad-
delerin geg¢is katsayilari(LogK,) degerlendi-
rilmektedir.

¢ Kimyasal maddenin molekiil yapisinin belir-
lenmesinde dokuz parametre ele alinmakta-
dir.

e  Molekiil yapisinin belirlenmesinde kullanila-
cak parametreler LogK,, hesaplanmasinda da
kullanilacaktir.

e Kullanilan kimyasal maddelerin miktar1 veya
orani ¢alismada dikkate alinmamaktadir.
Kimyasal maddenin miktari/oran1 analizden
bagimsizdir.

¢ GA uygulamasinda se¢im yontemi olarak ru-
let cemberi se¢im yontemi kullanilmstir.

e  Genetik operatorlerden caprazlama opera-
torii iki nokta caprazlama operatorii olarak
kullanilmustir.

e Deriden gegis katsayisinin maksimum olmasi
beklenmektedir.

e GA uygulamasinda istenen kimyasal madde-
nin molekiil yapisinin belirlenmesinde H sa-
yist, O sayisi ve S sayist esnek birakilmustir.

Adim 1. Coziimlerin bir baslangic populas-
yonunu olustur.

Adim 2. Populasyondaki her ¢6ziimiin uygunluk
degerini hesapla.

Admm 3. Durdurma kriteri saglaniyorsa arastir-
may1 durdur.

Yoksa, asagidaki adimlar1 gergeklestir.

3.1. Tabi se¢im islemini uygula(uygunluk
degerleri daha yiiksek olan ¢oziimler yeni
populasyonda daha fazla temsil edilirler).

3.2. Caprazlam islemini uygula (Mevcut iki ¢6-
ziimden yeni iki yapi tiretilir).

3.3. Mutasyon islemi uygula (Coziimlerde ras-
gele degisim meydana getirilir).

Adim 4. Adim 2 ye git

GA’nin basarili olabilmesi i¢in yapilmasi gere-
ken ilk ig, baslangi¢ popiilasyonunu olusturan kromo-
zomlarin kodlanmasidir. Kromozomlar genlerle ifade
edilir ve her bir gen problemin bagimsiz parametrelerini
temsil eder. Kromozomlar, belirli bir ¢6ziim hakkinda
tiim bilgileri tagir. Kodlamanin ¢esitli yollart vardir. En
yaygin olarak kullanilan kodlama ikili kodlamadir. Basit
bir GA, ikili dizilerde olusan bir popiilasyon iizerinde
¢alisir. Burada kromozomlar, 0’ lar ve 1’ lerden olusan
dizilerdir. Kromozomlarin kodlanmasinda tamsay1 di-
zisi ya da kurallar dizisi olarak ¢esitli gosterim bigimleri
vardir.

GA’nin uygulanmasinda ilk adim, kromozomla-
rin bir baslangi¢c popiilasyonunun olusturulmasidir.
Baslangi¢ popiilasyonu ¢ogunlukla rasgele olarak olus-
turulur. Ancak, 6zellikle kisith optimizasyon problem-

lerinde, rasgelelik uygun olmayan ¢oziimlere neden
Tablo 3. Kromozomlardan olusan popiilasyonun temel yapist
1.Gen | 2.Gen | 3.Gen | 4.Gen | 5.Gen | 6.Gen | 7.Gen | 8.Gen | 9.Gen

1.Kromozom 0 28 2 0 0 21 5 5 0
2.Kromozom 0 18 0 2 0 11 1 3 0
3.Kromozom 1 23 1 1 0 17 2 3 0
4.Kromozom 0 12 0 2 0 8 1 3 0
5.Kromozom 1 8 1 0 0 7 0 1 0
6.Kromozom 1 3 1 0 0 6 0 1 3
7.Kromozom 1 15 0 1 0 11 0 2 0
8.Kromozom 0 6 2 0 0 4 0 4 0
9.Kromozom 0 6 0 0 0 4 1 2 0
10.Kromozom 0 8 1 0 0 4 0 2 0

* Kromozomlarmn olusturulmasinda genlerin  ,apilir, Bu durumdan kagmmak icin genellikle incele-

temsili 10 tabanina gore yapilmistir.

3.1 Genetik Algoritma’nin Probleme Uygu-
lanmasi

Bir problemin GA ile ¢6ziimiinde takip edilecek
islem adimlar1 asagida verilmistir (11).

nen probleme 6zgii sezgisel yontemlerden yararlanilir.

Kullanilan her bir kromozom, veri olarak segilen
kimyasal maddenin molekiil yapisindan elde edilmistir.
Kimyasal maddenin molekiil yapisini belirleyen para-
metrelere bagli olarak kromozom uzunlugu 9 dur. Bu-
nun anlami kromozom 9 genden olugmaktadir ve bu ¢a-
lismada 10 kromozom gbz Oniine almmustir. Bu da
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popiilasyon genisligini vermektedir. Kromozom iize-
rindeki her bir gen kimyasal maddenin molekiil para-
metrelerini temsil eder.

Cozlimlerin degerlendirilmesinde kullanilan uy-
gunluk degeri GA’nin performansinda oldukca etkilidir.
Popiilasyondaki bireylerin uygunluk degerlerinin bu-
lunmasi bir sonraki neslin olugturulmasinda popiilasyon
icerisindeki hangi kromozomla rin secileceginin belir-
lenmesinde 6nemli olmaktadir. Calismada her bir kro-
mozomun degerlendirilmesi i¢in kullanilan uygunluk
degeri LogK,, ile gosterilen deriden gecis katsayisidir.

Teoriye gore iyi olan bireyler yasamini siirdiir-
meli ve bu bireylerden yeni bireyler olusmalidir. Bu se-
¢im ¢esitli kriterlere gore yapilabilir. Rulet gemberi se-
¢imi, elitizm, turnuva se¢imi, sirali segim bunlardan ba-
zilaridir. Rulet se¢iminde kromozomlar uygunluk fonk-
siyonuna gore bir rulet etrafina gruplanir. Uygunluk
fonksiyonu herhangi bir kritere uyan bireylerin segil-
mesi i¢in kullanilir. Bu rulet lizerinden rasgele bir birey
secilir. Daha biiyiik alana sahip bireyin se¢ilme sansi
daha fazla olacaktir. Rulet secimi eger uygunluk cok
fazla degisiyorsa sorun ¢ikartabilir. Bu ¢alismada mole-
kiil parametrelerine gore uygunluk ¢ok fazla degisiklik
gostermediginden rulet ¢emberi se¢im yontemi kulla-
nilmustir.

Tablo 4. Rasgele olusturulmus baglangi¢ popiilasyonu ve
rulet cemberindeki pay1

Baslangi¢ popiilasyonundaki bireylerin uygunluk
degerlerine gore ireme isleminde kullanilacak rulet
¢cemberi Sekil 1. de gosterilmistir.

Sekil 1. Se¢im islemi i¢in kullanilacak rulet gemberi

Gelecek nesilde, rulet tekerlegindeki paylara
gore kromozomlarin secilme olasiliklari

P _ A
D

Secilme olasiliklarina goére kromozomlarin bir sonraki

esitliginden  hesaplanmaktadir.

. Uygunluk nesil’e aktarilmasi Tablo 5° de gosterilmektedir. Bu
Bireyler < . Toplam . . SR . s
ol Kromozomlar Degerleri %) cizelgeden de goriilecegi gibi bir sonraki nesil’e 3., 6. ve
(LogK,) 7. kromozomlarin 2 kopyasy, 1., 2., 5. ve O.
102820021550 2.224 13.4 kromozomlarin birer kopyast alinmistir. 4., 8. ve 10.
2 01802011130 1.246 7.5 kromozomlar bir sonraki nesile aktaritlmamaistir.
3 12311017230 2.773 16.7
4 0120208130 0.505 3.0 GA’nin  bir sonraki adim  ¢aprazlama
5 181007010 1.870 11.2 operatoriiniin uygulanmasidir. Bu operator iki adimda
6 131006013 3.333 20.1 gergeklestirilir. Oncelikle popiilasyondaki yeni bireyler
7 11501011020 2.706 16.3 rasgele eslestirilir. Daha sonra eslenen bireyler karsilikli
8 062004040 0.270 1.6 <ios < > : : :
gen degisimine ugrar. Tablo 6°’da 1. ile 3., 2. ile 3., 5. ile
9 060004120 0.855 52 : . S
10 081004020 0787 47 6., 6. ile 7. ve 7. 1le' 9. kromozomI.ar fzsl'estlrllmlstlr.
Ayrica caprazlama pozisyonlar: gosterilmistir.
Tablo 5. Genetik algoritma ile tireme islemi
Secim Degeri Beklenen
f; f;
Bireyler Uygunluk Degerleri Pi= _f f_
(i) Kromozomlar (Logk,) Z i ort Kopya Sayisi
1 02820021550 2.224 0.134 1.340 1
2 01802011130 1.246 0.075 0.752 1
3 12311017230 2.773 0.167 1.673 2
4 0120208130 0.505 0.030 0.304 0
5 181007010 1.870 0.112 1.128 1
6 131006013 3.333 0.201 2.011 2
7 11501011020 2.706 0.163 1.633 2
8 062004040 0.270 0.016 0.162 0
9 060004120 0.855 0.051 0.516 1
10 081004020 0.787 0.047 0.471 0
Toplam 16.569 1.000
Ort. 1.6569 0.100
Max. 3.333 0.201
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Tablo 6. Genetik algoritma ile ¢aprazlama islemi

Secim Degeri  Beklenen
Uygunluk

Caprazlama Oncesi Caprazlama Degerleri pP.= fi i Kopya

Sonrasi (LogK,) i__f £ Sayisi

P Z i ort

028/ 20021/550 02811017550 1.084 0.044 0.44 0
018/ 02011/130 12320021230 3.913 0.159 1.59 2
123/ 11017/230 11811017130 3.222 0.131 1.31 1
012/ 0208/130 12302011230 1.139 0.046 0.46 0
18 1007/010 181006010 1.623 0.066 0.66 1
13/1006/013 131007013 3.580 0.145 1.45 1
115/01011/020 1301011013 4.416 0.179 1.79 2
06/2004/040 1151006020 1.623 0.066 0.66 1
06/ 0004/120 0601011120 1.915 0.079 0.79 1
08/ 1004/020 1150004020 1.649 0.067 0.67 1
Toplam 24.541
Ort 2.4541
Max 4.416

Yeni neslin olusturulmasinda gorildiigi gibi
deriden gecis katsayisinin maksimum degeri degismistir
ve 4.416 olarak bulunmustur. Ayrica toplam ve
ortalama degerde de bir artis olmustur. Sekil 2’de ilk
jenerasyon i¢in rasgele segilen 10 kimyasal maddenin
maksimum deriden gecis katsayisi goriilmektedir.

5.000
4.000

3.000

Logkp

2.000

1.000

Kromozomlar

Sekil 2. 1lk jenerasyon icin rasgele segilen 10 kimyasal
maddenin maksimum deriden gegis katsayisi

Ikinci jenerasyonu gerceklestirdigimizde sadece
2. ve 7. kromozomlardan iki kopya alinacak, 1. ve 4.
kromozomlardan kopya alinmayacak diger kromozom-
lardan ise birer kopya almacaktir. 2. ile 6., 3. ile 7., 5. ile
10., 8. ile 2., 7. ile 9. eslestirilmis ve caprazlama opera-
tori uygulanmustir. Tablo 7’°de ikinci jenerasyona ait
caprazlama ve ¢aprazlamadan sonra olusan yeni bireyle-
rin deriden gecis degerleri gosterilmektedir.

Tablo 7. Genetik algoritma ile ¢aprazlama islemi

o Caprazlama Uygunluk

Caprazlama Oncesi Sonras Degerleri
(LogK,)

02811017550 1231007230 0.972
12320021230 1320021013 6.521
11811017130 11801011130 2.257
12302011230 1311017013 5.381
181006010 1801011010 2.706
131007013 061006120 0.832
1301011013 1231006230 0.725
1151006020 1520021020 4.811
0601011120 1301011013 2.706
1150004020 1150004120 1.197
Toplam 28.108
Ort 2.8108
Max 6.521

Son GA operatérii, mutasyon operatorii olup gen
degisimi iglemi ile uygulanir. Bu ¢alismada mutasyon
olasiliginin 0.001 oldugu varsayilmistir. Her biri dokuz
genden olusan 10 kromozom i¢in 9*10*0.001=0.09
genin degisime ugrayacagi beklenir. Bu olasilik degeri
icin bu adimda hi¢bir gen degisime ugramayacaktir.
Oysa ki, P, mutasyon olasiligi 0.05 oldugunu
varsaytlirsa 9*10%0.05=4.5 genin degisime ugrayacagi

belirlenir.
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8.000

o /\/\
2.000 ( N 7/

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

LogKp

Kromozomlar

Sekil 3. ikinci jenerasyon igin rasgele secilen 10 kimyasal

maddenin maksimum deriden gegis katsayist

Bu ¢alisma i¢in sonuglar incelenirse; maksimum
ve ortalama deger yeni popiilasyonda artmistir. Sadece
iki nesil islemde populasyonun ortalama degeri
2.4541°den 2.8108’e yiikselmistir. Maksimum uygunluk
degeri 4.416°dan 6.521°e artmistir. Maksimum deriden
gecis degeri 6.521 olan kimyasal maddenin kromozom
yapist incelendiginde, bu kimyasal maddenin molekiil
yapist C, H;0’dur. Molekiil parametrelerine gore 1
aromatik halka ile baglanan , 3 halojen atomu ve OH
sayist 2 olan kimyasal madde belirlenmistir. N sayisi
ise buldugumuz kimyasal yapida yer almamaktadir. Be-
lirlenen molekiil parametrelerine goére kimyasal madde-
nin molekiil 6zellikleri Tablo 8’de gosterilmektedir.

Yapilan kabullerde kimyasal yapilarin deriden
gecis katsayilarini hesaplarken H, O ve S sayisim
regresyon denklemine gore dikkate almadigimizdan bu
iic  parametreyi  belirledigimiz ~ kimyasal  yap1
formiilizasyonunda esnek birakmak, yapinin tahmini
icin kolaylik saglamaktadir. Bu durumda bulunan kim-
yasal yapiy1 C, H,Oy olarak gostermek miimkiindiir.

Tablo 8. Uygulamada bulunan maksimum LogK, ‘ye sahip
kimyasal maddenin molekiil 6zellikleri

CyH Oy
Aromatik Halka 1 Aromatik Hidrokarbon 6zelligi var
OH 2 Asit ve tilirevi
N O Azot 6zelligi yok
Aromatik Olmayan | Heterosiklik bilesik 6zelligi yok
Halka 0
Halojen Atom 3 Organik halojen
4. SONUC

Yapilan ¢aligmada, kimyasal maddelerin deriden
gecis katsayilarinin hesaplanmasi veya istenen deriden
gecis Ozelligine bagli olarak kimyasal maddelerin belir-
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lenmesi problemine GA uygulanmustir. Rasgele segilen
birbirinden farkli 10 kimyasal maddenin molekiil para-
metrelerinden olusan kromozomlara GA operatdrlerin-
den caprazlama, iki noktada uygulanmistir. Gelistirilen
iki jenerasyonda, baslangi¢ popiilasyonundan farkli
olarak cesitli kimyasal maddeler belirlenmistir.
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