haranhk
lepkimeler

lein

Bir Isik

Yrd. Dog. Dr. Sule Atahan Evrenk [ TOBB Ekonomi ve Teknoloji Universitesi Tip Fakiiltesi

eni Kkristaller sentezlemeye
Yuéra§an bilim insanlarinin
laboratuvar defterleri az urln
vermis ya da tamamen bagarisiz
olmus pek ¢ok denemeyi barin-
dunr. istenilen iiriiniin elde edil-
mesi i¢in gerekli kimyasallar be-
lirleninceye, tepkimelerin fizik-
sel sartlan optimize edilinceye
kadar pek ¢ok degisiklik yapulir,
deneyler defalarca tekrarlanur.
Bazen basarili olunurken bazen
de tim denemeler bosa gider,
laboratuvar defterleri dolar ve
bir kenarda kendi haline terk
edilir.

Bilimsel makaleler, basartlt
insanlarin hayat oykileri gibi
cogunlukla basartlart bildirir.
Makalelerde paylasilan bulgu-
lara nazaran basarisiz sonuglar
buzdagun sakl kismu gibidir.
Bu bilgiler cogu zaman bilim
insanlarinin kafasinda neyin so-
nug verdigi neyin sonug verme-
digi bilgisi olarak kalir. Bir aras-
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trma grubundan
digerine aktarilma-
st mimkin olmaz.

Nature dergisinin 2016 Ma-
y1s sayisina kapak olan Karanlik
Tepkimeler Projesi (Dark Reac-
tions Project) karanlikta kalan,
makalelere girmeyen veriler
icin bir 151k yakmis. Projenin
kuruculart olan Haverford Ko-
leji arastrmactlart kot sonug
veren ya da hi¢ sonu¢ verme-
yen deneylerin verilerini de
degerlendirerek yeni
nik-organik hibrit kristallerin
sentezlenmesini hizlandirmayt
hedeflemis.

Bu tiir kompleks problemle-
rin ¢6zimunde siklikla kullanul-

maya baslanan yapay 6Jrenme

inorga-

algoritmalar kullanmuslar.

Geleneksel bir
verilerin diizenlenmesi ve de-
gerlendirilmesi ile ilgili kurallar
detayli olarak kodlanir. Yazilun-
lar Dbelirlenimcidir,

yazilunda

yaziimin

Ampul i¢in uzun é6mirli

bir filament buluncaya kadar
Edison’un insan sact da

dahil olmak iizere binlerce
farkli malzeme denedigini
duymussunuzdur.

Yeni kristaller sentezlemeye
calisan bilim insanlar

icin de durum bundan daha

i¢ acict degil. Deneme yanilma
yontemine dayalt yaklasumlar
hem emek hem de zaman
aliyor; basarisiz denemelerin
neredeyse tamamu ise
laboratuvar kdselerinde

ve tozlu defterlerde

kalyor.

Pedro Domingos

gelistirilmesinin amact

otomasyondur. Veri za-

manla degisirse, prog-
ramct bu kurallar gincelleyerek
programint canlt tutar. Yapay 6g-
renme algoritmalarina dayalt ya-
zilumlar ise veriyi inceleyerek gir-
diler ile ¢iktilar arasindaki kural-
lart kendileri bulur. Washington
Universitesi arastirmactlarindan
Pedro Domingos yapay 6grenme
algoritmalarint  tohuma, veriyi
glbreye, programlart da bitkiye
benzetiyor. Programcinin gorevi
tipkt bir bah¢wvan gibi amaca uy-
gun algoritmalar se¢mek ve verti
setlerine uygulayarak programi
gelistirmektir. Yazthmn karsilas-
gt veri sayist artip cesitlendikee,
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tahmin gici de artar. Tipkt uzun
yullar laboratuvarda calisan bir
kimyacinin deneyim kazanmast
gibi ne kadar cok deney hakkin-
da bilgi verilirse yazilumin basart
orant o kadar artar.

Karanlik tepkimeler proje-
sinde hangi kimyasal tepkime-
lerin hangi durumlarda kristal
verdigini hangi durumlarda
vermedigini 0grenecek bir ya-
zilim gelistirilmis. Bunun icin
yaklasik 4000 basartlt ve basa-
risiz tepkime kullanilmis. Gelis-
tirilen yazilumin kristal olusup
olusmayacagint tahmin orant
hayli yiiksek: Model daha 6nce
sentezlenmis Kkristallerde kul-
lanilan kimyasallar ve tepkime
sartlart girdi olarak verildigin-
de, tepkimelerin sonucunu %79
oraninda dogru tahmin etmis.
Arastirmacilar ayrica modeli
daha Once sentezlenmemis va-
nadyum selenit kristalleri tize-
rinde de denemis. Bu kristaller
vanadyum, selenyum ve oKksi-
jen atomlarinin kiicik organik
molekillerle, 6rnedin aminler-
le olusturdugu bilesikler. 500
tane kristal icin yapilan testte,
on sene kristal sentezi deneyi-
mi olan bir kimyacinin tahmin
glicti %78 iken, yapay 0grenme
modelleri %89 oraninda basartlt
olmus. Bu basart yapay O0gren-
me tekniklerinin yeni bilesik ve
malzemelerin bulunmasinda oy-
nayabilecedi rolli gosteriyor.

Yapay oOdgrenme teknikleri
Ozellikle karmasik verilerle ug-
rasan bilim insanlart i¢in 6nem-
li avantajlar sagliyyor ama deza-
vantajlart da var. Bunlardan en

Onemlisi bu yazilumlarin degis-
kenler ile hedeflenen 6zellikler
arasindaki iliskileri agik¢a orta-
ya koymamast, yani bir anlam-
da makinenin ne 06grendigini
anlamak zor. Bu durumda yazi-
limin tahmin giicti ylksek olsa
da bilim insanlarinn farklt hipo-
tezler gelistirmesine pek bir fay-
dast olmuyor. Haverford arastu-
mactlart buna ¢6ziim olarak bir
karar adact kullanmis. Gelistiri-
len karar agact yapay 6grenme
modelinin insanlarin anlayabi-
lecedi bir modeli niteliginde. S6z
konusu kristalde oksijen var mu,
asitlik derecesi 3’ten kicik mi
biiylk mi gibi sorularla karar
adacl Uzerinde farklt yollardan
gidilerek deney sonuclart tah-
min edilebiliyor ve farkli hipo-
tezler gelistirilebiliyor.

Karanlik tepkimeler projesi
kristal sentezi ¢alismalarinda G-
retilmis ancak karanlikta kal-
mis deneyler icin yeni bir imit
kaynagt. Sizin de basarisiz olan
tepkimeleriniz varsa ve proje-
ye katkida bulunmak isterseniz
https://darkreactions.haverford.
edu adresine kayit olup tepki-
melerinizi veri tabanina ekle-
yebilirsiniz. Boylece karanlikta
kalan calismalar i¢in bir 151k
yakmuts olursunuz. l
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