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0Oz

Bu c¢alismada, Ni(II)Pc (nikel(II)ftalosiyanin) ve CdSeS/ZnS (cadmium selenide sulfide/zinc sulfide) kuantum
nokta katkili 5CB (4-pentyl-4'-cyanobiphenyl) nematik sivi kristal kompozit yapilarin dielektrik 6zellikleri ile
birlikte bu 6zelliklerin makine &grenmesi algoritmalar: ile tahminlenmesi rapor edilmektedir. Konsantrasyon
oraninin dielektrik 6zelliklere etkilerini saptamak i¢in SCB nematik sivi kristal yapiya agirlik¢a %2 ve %5 oraninda
Ni(II)Pc ve CdSeS/ZnS kuantum nokta katkilanmigtir. Numunelerin dielektrik 6l¢timleri, dielektrik spektroskopi
yontemi kullanilarak gergeklestirilmistir. Ayrica, dielektrik sabitinin reel (¢") ve sanal bilesenlerinin (&) tahmini
icin k-En Yakin Komsu, Karar Agaci, Rastgele Orman algoritmalari kullanmig ve algoritmalarin tahmin
performanslar1 karsilastirmali olarak incelenmistir. Algoritmalarda girdi parametreleri frekans, voltaj ve katki
orani; ¢ikt1 parametreleri ise, dielektrik sabitinin reel (¢') ve sanal bilesenleri (¢"') olarak belirlenmistir. Elde edilen
sonuglara gore dielektrik sabitinin en iyi tahmin performansina Rastgele Orman algoritmasi ile ulasiimistir.

Anahtar Kelimeler: Nematik sivi kristal, Dielektrik ozellikler, Makine égrenmesi

Estimation of Dielectric Constant of Ni(Il1)Pc and CdSeS/ZnS QDs
Dope Liquid Crystal Structures by Machine Learning Algorithms

ABSTRACT

In this study, the dielectric properties of Ni(II)Pc (nickel(Il)phthalocyanine) and CdSeS/ZnS (cadmium selenide
sulfide/zinc sulfide) quantum dot-doped 5CB (4-pentyl-4'-cyanobiphenyl) nematic liquid crystal composite
structures along with the prediction of these properties by machine learning algorithms are reported. In order to
determine the effects of the concentration ratio on the dielectric properties, 2% and 5% wt/wt Ni(Il)Pc and
CdSeS/znS quantum dots were doped into the 5CB nematic liquid crystal. The dielectric measurements of the
samples were carried out using the dielectric spectroscopy method. Moreover, k-Nearest Neighbor, Decision Tree
and Random Forest algorithms were used for the estimation of the real (&) and imaginary components (¢"') of the
dielectric constant, and the prediction performances of the algorithms were examined comparatively. According
to the results obtained, the best estimation performance of the dielectric constant was obtained with the Random
Forest algorithm.
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|. GIRIS

Siv1 kristaller maddenin kati ve siv1 halleri arasindaki 6zel bir faz olarak tanimlanir [1]. Elektrik alan,
manyetik alan, 1s1 ve 151k gibi dis etkilere olduk¢a duyarli olduklart i¢in ekran teknolojisi, optik
anahtarlama, uzaysal 151tk modiilatérii ve holografik veri depolama gibi cesitli uygulama alanlarina
sahiptir [2]-[4]. Kuantum noktalar1 [5], ftalosiyaninler [6], polimerler [7] ve karbon nanotiipler [8] gibi
malzemelerin s1v1 kristal yapiya katkilanmasiyla yapinin 6zellikleri gelistirebilmektedir.

Bu katki malzemeleri igerisinde Ftalosiyaninler aromatik, makrosiklik [9], [10] bilesiklerdir.
Ftalosiyaninlerin molekiiler yapisi iki boyutlu 18r-elektron konjuge sistemine sahiptir; bu
ozelliklerinden dolay1 elektron transfer kabiliyetine sahiptir [11]. Bu ozellikler ftalosiyaninlerin
boyarmadde, miirekkep [12], [13], organik giines pilleri [14], siv1 kristallerle birlestirilmis goriintiileme
teknolojileri [15] gibi bircok uygulamada kullanilmasina olanak saglar. Son yillarda sivi kristal
yapilarda katki malzemesi olarak tercih edilen bir diger malzeme de kuantum noktalardir. Yari iletken
kuantum noktalar1, boyut homojenligi agisindan bilimsel ve teknolojik uygulamalar i¢in bir avantaj
saglamaktadir. Ayrica katki oranlarinda yapilan degisiklik ile sivi kristal yapilarin yonlenimlerini
degistirebilmektedir [16]. Yiiksek yiik tasiyict 6zellik sergilemesi, kuantum nokta ve sivi kristal
molekiilleri arasinda ekstra dipol olusumu gibi benzersiz 6zellikleri nedeniyle, katkili oldugu kompozit
malzemelerin elektriksel, dielektrik ve optik 6zelliklerini gelistirirler.

Deneysel ¢aligmalarda kullanilacak olan kompozit malzemelerin hazirlanma asamasi, yorucu, maliyetli
ve zahmetlidir [17]. istenilen 6zelliklere sahip kompozit malzemenin olusturulabilmesi igin oldukca
fazla sayida numune hazirlanmasi ve ¢ok fazla sayida zahmetli ve maliyetli deney siireclerinin
tekrarlanmasi gerekir. Bu durum deneysel g¢alismalarda hem zaman hem de maliyet agisindan
dezavantajdir. Bu ¢alismada, son yillarda arastirmacilar tarafindan tercih edilen, deneyleri ve giiclii
tahmin algoritmalarini bir arada kullanan yar1 deneysel bir yaklagim kabul edilmistir [18]. Elde edilen
malzemelerin deney ¢iktilar1 dikkate alinarak, iiretilmemis numuneler i¢in olasi ve giivenilir sonuglar
iiretebilecek matematiksel modeller ve algoritmalar gelistirmek, yukarida bahsedilen deneysel
dezavantajlarin iistesinden gelmenin 6nemli bir yoludur [19].

Karmasgik veriler icin yiiksek tahmin yetenegi nedeniyle makine 6grenimi tekniklerinin malzeme
bilimindeki rolii son yillarda hizla artmaktadir [20]. Son on yilda, arastirmacilarin polimerler gibi farkli
malzemelerin fiziksel Ozelliklerini ve dielektrik sabitlerini tahmin etmek i¢in makine 6grenme
algoritmalarin1 kullandigi ¢ok sayida ¢alisma bulunmaktadir. Umeda ve arkadaslar1 malzemelerin
dielektrik sabitini tahmin etmek i¢in Dogrusal Ridge yontemi (Linear Ridge Method), Gauss siireci
teknigini (Gaussian Process Method) ve Rasgele Orman algoritmasinmi (Random Forest Algorithm)
kullanmis ve Rastgele Orman algoritmasinin dielektrik sabiti i¢in en iyi tahmin degerlerine sahip
oldugunu raporlamislardir [17]. Pilania ve arkadaslar1, birka¢ polimerin dielektrik sabitleri de dahil
olmak iizere cesitli parametreleri tahmin etmek icin Kernel Ridge Regresyonunu kullanmis ve bu
parametreler i¢in tahmin hatalarinin %10'dan az oldugunu bildirmislerdir [18]. Mannodi-Kanakkithodi
ve arkadaglari, polimerlerin elektronik dielektrik sabiti, iyonik dielektrik sabiti ve bant araligini tahmin
etmek igin Kernel Ridge Regresyonu, Destek Vektor Regresyonu (Support Vector Regression) ve
AdaBoost yontemlerinin performanslarin1 arastirmiglardir [21]. Benzer bir ¢alisma Mannodi-
Kanakkithodi ve arkadaslari tarafindan da yapilmistir [22]. Arastirmacilar bu ¢alismada istenilen
Ozeliklerde malzeme {iretimi i¢in Kernel Ridge Regresyonunu ile bir tahmin modeli gelistirmis,
elektronik ve iyonik dielektrik sabitleri tahmini icin maksimum %10 tahmin hatasi bildirmislerdir.
Ulusal literatiir incelendiginde de son yillarda bu kapsamda galismalarin oldugu goriilmektedir.
Eyecioglu ve arkadaslari, kiitlece farkli polianilin katkili polipropilen (PP) polimerinin dielektrik
fonksiyonlarinin gercek ve sanal bilesenlerinin frekansa bagli degerlerinin Yapay Sinir Aglan ile
tahminlenebilecegini gostermistir [19]. Kilig ve arkadaslart polietilenin hem polianilin katkisina hem de
sicakliga bagli degisimlerinin, genellestirilmis regresyon sinir aglar1 yontemiyle %93-%99 arasinda
degisen dogruluk degeriyle tahmin edildigini raporlamistir [23]. Son olarak, Eyecioglu farkli bazalt tiirii
ile katkilanmig polinailin polimer kompozitlerinin frekansa bagli kompleks dielektrik fonksiyonlarinin
gercek ve sanal bilesenlerinin tahminlemesinde dogrusal regresyon, k-En Yakin Komsu regresyon ve

514



Karar Agaci regresyonu algoritmalarinin performanslarini karsilastirmistir. Calismada Karar Agaci
regresyonu algoritmasinin hem ger¢cek hem de sanal bilesenlerinin tahminlenmesinde en basaril
algoritma oldugu gosterilmistir [24].

Bu ¢alismanin birincil amaci, ftalosiyanin ve kuantum nokta katkili 5CB (4-pentyl-4'-cyanobiphenyl)
stvi1 kristal kompozit yapilarin dielektrik 6zelliklerini detayli olarak arastirmak, ikincil amaci, deneysel
verilere makine 6grenme algoritmalar1 uygulayarak malzemelerin dielektrik sabitlerini tahmin etmek
icin giivenilir tahmin modelleri olugturmaktir. Makalenin geri kalani su sekilde diizenlenmistir: ikinci
bolimde c¢alismada kullanilan materyaller ve makine Ogrenmesi algoritmalari agiklanmistir.
Materyallerin deneysel sonuglart ve algoritmalarin tahmin sonuglar ii¢lincii bolimde verilmistir. Son
boélimde calismanin genel degerlendirilmesi yapilmis ve gelecek donemde yapilmasi planlanan
calismalardan bahsedilmistir.

. MATERYAL VE METOD

A. KOMPOZIT MALZEMENIN HAZIRLANMASI

Bu ¢alismada diisiik frekans bolgesinde pozitif dielektrik anizotropiye (Ae’ > 0) sahip, %98 saflikta
5CB (4-pentyl-4'-cyanobiphenyl) nematik sivi kristal kullanilmistir. Katki malzemesi olarak Ni(ll)Pc
(nikel(IN)ftalosiyanin) ve CdSeS/ZnS (cadmium selenide sulfide/zinc sulfide) kuantum nokta
kullanilmigtir. Calismada kullanilan siv1 kristal, ftalosiyanin ve kuantum nokta Sigma Aldrich Chemical
Company'den temin edilmistir. 5SCB nematik s1vi1 kristal oda sicakliginda nematik fazdadir ve basit bir
molekiiler yapiya sahiptir. Ayrica kimyasal kararliligi, yiiksek dielektrik ve optik anizotropiye sahip
olmasindan dolay1 giiniimiizde modern cihazlar i¢in yeni fonksiyonel malzemelerin gelistirilmesinde
yaygin olarak kullanilmaktadir. Caligmada katki malzemesi olarak segilen kuantum noktalar yiiksek yiik
transfer ozelliklerinden dolay1 sivi kristal molekiillerinin yonlenimini kolaylastirmaktadir. Kullanilan
diger katki malzemesi ftalosiyaninler de yiiksek elektron transfer kabiliyetine sahiptir. Bu iistiin
ozellikleri sebebiyle caligmada SCB nematik sivi kristal yapr ve katki malzemesi olarak da kuantum
nokta ve ftalosiyanin seg¢ilmistir.

Ilk olarak Ni(Il)Pc ve CdSeS/ZnS kuantum nokta (10:1 molar oran) ile homojen bir karisim
hazirlanmigtir. Elde edilen kKarisim saf 5CB siv1 kristale agirlikga %2 ve %5 oraninda katkilanmustir.
Homojen dagilim icin tim numuneler 6 saat 40°C'de ultrasonik banyo kullanilarak karigtirilmistir.
Dielektrik olglimler igin hazirlanan 6rnekler, kilcallik y6ntemi kullanilarak Indium Tin Oxide (ITO)
kapli, 14,6 um kalinliginda, diizlemsel hizalanmig siv1 kristal hiicrelerine enjekte edilmistir. Stvi kristal
hiicreleri Instec, ABD tarafindan temin edilmistir. Numunelerin dielektrik 6l¢timleri, Novocontrol
Alpha A Dielektrik/Empedans Analizérii ile 100 Hz — 10 MHz frekans araliginda oda sicakliginda
gergeklestirilmistir.

B. MAKINE OGRENMESiIi ALGORITMALARI

Makine 6grenmesi algoritmalari, belirli bir girdi verisi ile ¢ikt1 verisi arasindaki iligkiyi tanimlayan bir
model olusturmak i¢in bir 6grenme siireci gergeklestiren yontemlerdir. Bu 6grenme siireci, girdi ve gikti
arasindaki parametrelerin dogrusal olmayan davranmigini tespit etmek yerine, bagimsiz bir dogrulama
veri kiimesinde tahmin hatasim en aza indirecek sekilde modelin hiper parametrelerinin ayarlanmasi ile
gerceklestirilir. Toplu d6grenme yontemleri, tek bir 6grenme modeli kullanmak yerine birden fazla
6grenme modelini birlestiren makine 6grenimi alanindaki yeni yaklagimlardan biridir ve ydntemleri,
genellikle tek bir 6grenme modeli kullanan geleneksel 6grenme yontemlerinden daha yiiksek tahmin
performansi saglar [25].

Bu galismada, dielektrik sabitlerinin gercek ve sanal kisimlarini (¢' ve &'") tahmin etmek igin Ni(ll)Pc
ve CdSeS/ZnS kuantum nokta katkili SCB kompozit yap1 veri setleri lizerinde geleneksel regresyon
algoritmalarindan k-En Yakin Komsu Regresyonu (k-Nearest Neighbor Regression) ve Karar Agaci
Regresyonu (Decision Tree Regression) kullanilmigtir. Bu iki algoritmaya ek olarak, topluluk tabanli
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regresyon algoritmalarindan Rastgele Orman Regresyonu (Random Forest Regression) deney verileri
iizerinde uygulanmistir.

Caligmada ilk olarak, kompozit yapilarin ii¢ girdi parametresi (frekans, voltaj degeri ve katki orani) ve
iki ¢ikti parametresi (¢’ ve €'’) kullanilarak deneysel veri seti olusturulmustur. Daha sonra egitim
adiminda &’ ve &'’ degerlerini tahmin etmek igin veri setine ti¢ farkli makine 6grenmesi algoritmasi
uygulanmistir. Bir sonraki adimda, uygulanan algoritmalarin tahmin performanslari, k=10 olarak
secilerek tekrarli k-kat c¢apraz dogrulama yontemi (k-fold cross-validation) kullanilarak
degerlendirilmistir.

k-En Yakin Komsu (kNN), makine 6grenmesi teknikleri arasinda en basit ve yaygin olarak kullanilan
yontemlerden biridir. Bu yontem 1967 yilinda T.M. Cover ve P.E. Hart tarafindan 6nerilmistir. kKNN
algoritmasinda, herhangi bir verinin hangi sinifa dahil edilecegine k sayida yakin komsunun mesafesi
dikkate alinarak karar verilir [26]. KNN regresyon i¢in kullanildiginda, verinin degeri kendisine en yakin
k egitim noktasinin ortalamasi alinarak tahminlenir. Noktalar arasindaki mesafeyi hesaplamak i¢in
Oklid, Manhattan, Hamming gibi farkli metrikler kullanilabilir. Bu ¢alismada uzaklik 6lciisii olarak
Oklid metrigi kullanlmistir. X = {X1, X2, ..., Xn}, her biri M dzellikten ve N noktadan olusan bir veri seti
icin, X; test noktasi ile x; egitim noktas1 arasindaki 6klid mesafesi Esitlik 1. ile hesaplanir:

d(xt'xi) = \/Zil(xt,m - xi,m) €Y)

Est. 1’de xim Ve Ximstrasiyla x; Ve X;'nin m’ninci dzellik degerleridir.

[k olarak Quinlan tarafindan 1986 onerilen Karar agac1 yapisi, hiyerarsik bir bol ve yonet yontemini
uygulayan bir veri yapisi olarak tanimlanabilir [27]. Karar diigiimleri ve yaprak diigiimlerden olusan
bir karar agaci, verilerin bir segmentasyonunu temsil eder. Karar agaglari, standart sapma azaltma
(standard deviation reduction) teknigi ile regresyon igin kullanilabilir. Karar agacinda bir karar
diiglimiiniin, her biri test edilen 6znitelik degerlerini temsil eden iki veya daha fazla dali vardir. Yaprak
diigiimleri ise sayisal hedefi belirler. Bir karar agacinda en iistteki karar diiglimiine kok diigiim denir.
Karar Agact Regresyonu (DT-R), tekrarlayan bdlme islemi yoluyla bagimli degiskenin sayisal
sonuglarini tahmin etmek igin karar agaglarini kullanir. Calismada kullanilan veri seti ile modellenen bir
karar agaci1 6rnegi Sekil 1. ile verilmektedir.

n <1 >nl m

<155 »=15.5
162:4.570 B 163: 0710 @ @
o850 »>=35

%35

1675210 168; 7,320 170: 3,740 17125150

Sekil 1. Karar Agact.

Rastgele Orman regresyonu (RF) 2001 yilinda Leo Breiman tarafindan onerilmistir. RF birden fazla
karar agaci iireterek dogruluk degerini yiikseltmeyi hedefler [28]. Rastgele orman regresyon algoritmast,
egitim veri setinin farkl alt kiimeleriyle egitilmis regresyon agaglarinin bir araya getirilmesiyle olusur.
RF'nin son tahmini, bireysel regresyon agaclarinin regresorlerinin ortalamasidir. Ormandaki agag¢ sayisi
RF i¢in 6nemli bir parametredir.
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C. HATA METRIKLERIi

Ni(IT)Pc ve CdSeS/ZnS kuantum nokta katkili 5CB kompozit yapilarin dielektrik 6zelliklerinin tahmini
icin  kullanilan makine Ogrenmesi regresyon algoritmalarinin  basari  performanslarinin
karsilastirilmasinda Ortalama Mutlak Hata (Mean Absolute Error-OMH), Karekok Ortalama Karesel
Hata (Root Mean Square Error-KOKH) ve Belirleme Katsayisi (R?) metrikleri kullanilmustir.

N o _ o
OMH = w @)
B @i y)?
KOKH = |2=2 3)
2 _ Zimai=9)?
R®= I - 9)? 4)

Est. 2, 3 ve 4’te §; i’ninci tahmin edilen degeri; §, y degerlerinin ortalamasini; y; i’ninci 6rnegin
deneyde gozlemlenen gergek degerini; N ise toplam ornek sayisini ifade etmektedir.

l1l. BULGULAR VE TARTISMA

A.DIELEKTRIK BULGULAR

Bu calismada, saf 5CB ve Ni(Il)Pc ve CdSeS/ZnS kuantum nokta katkili siv1 kristal kompozit yapilarin
dielektrik 6zellikleri, dielektrik spektroskopi teknikleri (DST) ile belirlenmistir. Bu teknik ile s1v1 kristal
yapilarda 6nemli parametreler olan dielektrik sabitinin reel ve sanal kismi frekansa bagli olarak tiim
ornekler i¢in belirlenmistir. &' dielektrik sabitinin reel kismini ifade eder ve malzemelerde depolanan
enerji ile ilgilidir; &' dielektrik sabitinin sanal kismini ifade eder ve malzemelerde dagilan enerji ile

ilgilidir.

Sekil 2 (a), saf ve farkli oranlarda Ni(ll)Pc ve CdSeS/ZnS kuantum nokta katkili 5CB siv1 kristal
kompozit yapilarin dielektrik sabitinin reel kisminin (¢) frekansa bagli degisimini gdstermektedir.
Ni(I)Pc ve CdSeS/ZnS kuantum nokta katkisi beraber, sekildeki gibi nanopargacik (NP) olarak,
5CB+%2 NP ve 5SCB+%S5 NP olarak ifade edilmistir. Sekilde gortildigii gibi, diisiik frekans bolgesinde
saf siv1 kristale katki yapilmasiyla &’ degeri onemli lgiide artmaktadir. Bu artigin konsantrasyondaki
artis ile de devam ettigi goriilmektedir. €" degerindeki artig, Ni(Il)Pc, CdSeS/ZnS kuantum nokta ve
5CB siv1 kristal arasindaki molekiiler etkilesimlere baglanabilir. Elektrik alan uygulanmasiyla
molekiiller elektrik alana paralel olarak hizalanir ve boylece kompozit yapilarin net dipol momenti artar,
bunun sonucunda da &’ degerinde bir artis gorilmektedir. Ayrica frekansin artmasiyla dipoller test
sinyalini takip edemez ve dipoller ile elektrik alan arasinda bir faz gecikmesi meydana gelir. Bunun
sonucunda da polarizasyon azalir. Bu sebeple tiim 6rnekler igin artan frekansla &' degerinin azaldigi
goriilmektedir.
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Sekil 2. Kompozit yapilarin 1Volt gerilimde a) ¢’ - f b) &''- fgrafigi.

Sekil 2 (b), saf ve farkli oranlarda Ni(Il)Pc ve CdSeS/ZnS kuantum nokta katkili 5CB siv1 kristal
kompozit yapilarin dielektrik sabitinin sanal kisminin (¢"’) frekansa bagli degisimini gostermektedir.
Kompozit yapilarin relaksasyon davraniglarini arastirmak igin kullanilan &' — f grafiginin tepe
noktasina karsilik gelen frekans degerine relaksasyon frekansi (fr) denir. Relaksasyon frekansi,
incelenen sistemlerin molekiiler hareketleri hakkinda bilgi veren bir parametredir. 5CB, 5CB+%2 NP
ve 5CB+%5 NP kompozit yapilarinin relaksasyon frekans degerleri sirasiyla 526 kHz, 2,58 MHz ve
2,82 MHz’dir. Sekilde goriildiigi gibi Ni(ll)Pc ve CdSeS/ZnS kuantum nokta katkisiyla fr degerinin
yiiksek frekans bolgesine dogru kaydigi gozlemlenmektedir. Bu sonug Ni(l1)Pc ve CdSeS/ZnS kuantum
nokta katkisinin kompozitlerin ¢alisma frekans araligini genislettigini gostermektedir.

.50
167 " Mas
16 30 132
e 185 156

=4 | 1300 290
%d a2
1250 A
%0l [
2| 7 ‘
2 s 4950 4550
% 6 2.300 %0
Do 1420 1850
2 .90 .

Sekil 3. Kompozit yapilarin sabit 1 V geriliminde dielektrik sabitinin a) gercek (¢') b)sanal (¢'") kismunin frekans
ve katk yiizdesiyle degisimi.

Deneysel veriler kullanilarak, 1 V gerilim degerinde dielektrik sabitinin ger¢ek ve sanal kisminin
degisimi 100 Hz-10MHz frekans araliginda ve farkli katki ylizdeleri i¢in beraber incelenmistir. Bu
degisim Sekil 3’te ii¢ boyutlu grafik ile verilmistir. Grafikte goriildiigii gibi en yiiksek €’ ve €’ degerinin
%5 katki oranina sahip kompozit yapi i¢in 100 Hz frekans degerinde oldugu tespit edilmistir.

518



B. MAKINE OGRENMESI ALGORITMALARI iLE DIELEKTRIK SABITi
TAHMINi

B. 1. Veri Seti

Deneysel veri seti, li¢ girdi parametresi (frekans, voltaj degeri ve dagilim orani) ve iki ¢ikt1 parametresi

(&' ve €'") olan 1953 veri igerir. Deneysel veri kiimesinin parametrelerinin temel 6zellikleri Tablo 1°de
verilmistir.

Tablo 1. Veri setinin ozellikleri.

Frekans Voltaj Katki Oram 4 g’
Parametre
(Hz) ) (%) (€) (€)

Minimum 10 0 0 0,002 0,095
Maksimum 10000000 20 5 206,655 233,065
Ortalama 967741,29 10 2,333 12,065 12,537

Standart

2271411,12 6,057 2,055 27,135 29,012
Sapma

B. 2. Hiper Parametrelerin Belirlenmesi

Bu calismanin regresyon algoritmalart WEKA (Waikato Environment for Knowledge Analysis)
yazilimi kullanilarak gerceklestirilmistir. Regresyon algoritmalarinin hiper parametrelerinin, asiri
O0grenmeyi Onleme ve tahmin performanslari arttirma iizerinde 6nemli bir etkisi vardir. Aga¢ tabanl
topluluk yontemi olan RF’nin en 6nemli ii¢ temel hiper parametresi; tahmin edici sayisi, bir i¢ diiglimii
bolmek i¢in minimum 6rnek sayisi ve agag¢ yapisi i¢in 6zellik sayisidir. RF algoritmasinda tahminci
sayist 100 olarak secilmistir. Seed sayist 1, iterasyon sayis1 100 olarak secilmistir. Diger iki hiper
parametre, en yiiksek tahmin performansina sahip oldugu goézlemlenen varsayilan deger olarak
secilmistir. KNN algoritmasinda, regresyon modelinin basarisinda komsu sayis1 k ve uzaklik olgtitleri
onemli rol oynamaktadir. Bu ¢aligmada varsayilan deger olan Oklid metrigi segilirken k parametresi 3
olarak seg¢ilmistir. DT-R algoritmasi i¢in ise tahminci sayisi 100 olarak belirlenmistir.

B. 3. Tahmin Sonuc¢lar1

Regresyon algoritmalari, k=10 olarak ayarlanarak k-kat capraz dogrulama teknigi kullanilarak

birbirleriyle karsilastirilmistir. Algoritmalarin €' ve &'’ degerleri i¢in tahmin performanslari OMH,
KOKH ve R? hata metrikleri kullanilarak ayr1 ayri test edilmistir.
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Sekil 4. Dielektrik sabitinin Reel kisminin (¢') @) Random Forest (RF), b) Decision Tree Regression (DT-R) ve ¢)
k-En Yakin Komsu (k-NN) algoritmalart ile karsilastirmali tahmin performansi grafigi.

Sekil 4’te dielektirik sabitinin reel kisminin (¢') RF, DT-R ve k-NN algoritmalari ile tahmin
performanslarma ait grafik verilmistir. Yatay eksen dielektrik sabitinin reel kisminin ger¢ek degerini,
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diisey eksen ise dielektrik sabitinin reel kisminin algoritmalar tarafindan tahmin edilen degerlerini
gostermektedir. Grafikler incelendiginde RF algoritmasinin daha dogru tahminler yaptigi agikca
goriilmektedir. Buna karsin DT-R algoritmasinin dielektrik sabitinin diisiik degerleri i¢in daha dogru
sonuglar tiretirken nispeten daha yiiksek degerler i¢in tahminde daha yiiksek hatalarla karsilagildig:
goriilmektedir. Son olarak k-NN algoritmasinin dielektrik sabitinin reel kisminin tahmininde en kotii
performansa sahip oldugu goriilmektedir.
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Sekil 5. Dielektrik sabitinin Sanal kisminin (¢'") a) Random Forest(RF), b) Decision Tree Regression (DT-R) ve
C) k-En Yakin Komsu (k-NN) algoritmalar ile karsilastirmali tahmin performanst grafigi.

Sekil 5°te dielektrik sabitinin sanal kismmnin (¢'') RF, DT-R ve k-NN algoritmalari ile tahmin
performanslarina ait grafik verilmistir. Yatay eksen dielektrik sabitinin sanal kisminin gergek degerini,
diisey eksen ise dielektrik sabitinin sanal kisminin algoritmalar tarafindan tahmin edilen degerlerini
gostermektedir. Grafikler incelendiginde RF algoritmasinin daha dogrusal ve isabetli tahminler yaptigi
acikca goriilmektedir. DT-R algoritmasinin dielektrik sabitinin reel kismmnin tahminine benzer bir
performans gosterdigi ve diisiik degerler igin daha dogru sonuglar trettigi goriilmektedir. k-NN
algoritmasinin ise, dielektrik sabitin reel kisminin tahmininin aksine sanal kisminin tahmininde daha iyi
performans gosterdigi goriilmektedir.

Tablo 2. &' ve €'’ tahmini degeri i¢in algoritma performanslarimin karsilastirilmast

! i

13 13
Algoritma OMH KOKH R? OMH KOKH R?
RF 0,848 2,629 0,994 1,121 3,032 0,990
DT-R 1,916 7,057 0,933 2,493 7,474 0,934
k-NN 3,727 12,739 0,885 3,049 9,278 0,949

Tablo 2’de dielektrik sabitinin reel ve sanal kisimlarinin RF, DT-R ve k-NN algoritmalari ile tahmin
performanslarmm OMH, KOKH ve R? hata sonuglarinin karsilastirmasi verilmistir. Tablo 2
incelendiginde RF algoritmasimin R? degerlerinin %99’un iizerinde oldugu goriilmektedir. Ayrica
deneysel veri kiimesinde dielektrik sabitinin reel ve sanal kisimlarinin ortalamalarinin 12,065 ve 12,537
oldugu dikkate alindiginda, RF algoritmasinin OMH degerlerinin kabul edilebilir bir seviyede oldugu
sOylenebilir. Buna karsin, K-NN algoritmasinin 6zellikle dielektrik sabitinin reel kisminin tahmininde
basarisiz bir performansa sahip oldugu agiktir.

Tim sonuglar dikkate alindiginda RF algoritmasinin en iyi tahmin performansina sahip oldugu
goriilmektedir. DT-R algoritmasimin da nispeten gergek degerlere daha uygun oldugu goriilmesine
karsin k-NN algoritmasinin dielektrik sabitinin tahmininde oldukg¢a kétii bir performansa sahip oldugu
goriilmektedir. RF algoritmasi, veri setinin farkli boliimleri ile olusturulan ¢ok sayida karar agacinin
sonuglarinin ortalamasini aldigindan dolay1 gerek asir1 6grenmenin 6nlenmesi gerekse dogru tahmin
konusunda, geleneksel makine 6grenmesi yontemlerine gore daha basarilidir.
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V. SONUC

Caligmada 5CB Siv1 Kristal yapiya agirlik¢a %2 ve %5 oranlarinda Ni(ll)Pc ve CdSeS/ZnS kuantum
nokta katkilanarak yeni kompozit yapilarin dielektrik 6zellikleri arastirtlmistir. Hem katkinin hem de
artan katki konsantrasyon oraninin saf sivi kristalin dielektrik 6zelliklerini etkiledigi goriilmiistiir.
Molekiiler etkilesimlere bagli olarak, artan katki orani ile &’ degeri artmistir. Ayrica relaksasyon frekansi
degerinin de katki ile yiiksek frekans bolgesine kaydigi goriilmektedir. Bu sonuglar Ni(ll)Pc ve
CdSeS/ZnS kuantum nokta katkisinin saf sivi kristalin dielektrik o6zelliklerini gelistirdiginin bir
gostergesidir. Ayrica bu calismada 6rneklerden elde edilen dielektrik sabitinin sanal ve reel kisimlarinin
tahminlenmesinde 3 farkli makine 6grenmesi algoritmasinin (k-En Yakin Komsu, Karar Agaci, Rastgele
Orman) tahmin performanslari karsilagtirilmistir. Algoritmalarinin tahmin performanslari, Ortalama
Mutlak Hata, Karekok Ortalama Karesel Hata ve Belirleme Katsayisi istatistiksel performans metrikleri
ile karsilastirilmig ve bilinmeyen degerlerin tahmini i¢in en uygun modelin belirlenmesi amaglanmistir.
Elde edilen sonuglar, dielektrik sabitinin tahmininde en yiiksek performansa sahip algoritmanin Rastgele
Orman algoritmasi oldugunu gostermektedir. Gelecek galigmalarda 5CB Sivi Kristal yapiya agirlikca
farkli oranlarda Ni(II)Pc ve CdSeS/ZnS kuantum nokta katkilanarak elde edilen kompozit yapilarin
elektro-optik 6zellikleri arastirilacaktir.
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