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ÖZET 

 

YAPAY ZEKÂ VE NANO TOPAKLAR; 

GENETĠK ALGORĠTMA UYGULAMASI 

 

 

AYAN, Enes 

Kırıkkale Üniversitesi 

Fen Bilimleri Enstitüsü 

Bilgisayar Mühendisliği Anabilim Dalı, Yüksek Lisans Tezi 

DanıĢman: Prof. Dr. Erdem Kamil YILDIRIM 

Ağustos 2015, 50 sayfa 

 

Teorik ve deneysel olarak nano topaklar son yıllarda oldukça fazla ilgi çekmeye 

baĢladı. Benzer bulk materyallerle karĢılaĢtırıldığında çok farklı kimyasal ve 

fiziksel özelliklere sahip olabilmektedirler. Nano topak yapıları nano 

malzemelerin temel taĢları olduklarından geometrilerinin ve kararlı yapılarının 

bulunması oldukça önemlidir. Nano materyallerin istikrarlı geometrilerini tahmin 

etmek için, araĢtırmacılar farklı yöntemler kullanmıĢlardır bunlardan bazıları; 

monte carlo, moleküler dinamik, rassal arama metotları, genetik algoritmalar ve 

benzetim tavlama algoritmasıdır. 

 

Bu çalıĢmada, tek tip atomdan oluĢan topak yapılarının istikrarlı geometrilerini 

tahmin etmek için daha önce geliĢtirilmiĢ genetik algoritma kodlarından ayrı 

olarak çaprazlama ve mutasyon operatörleri farklı genetik algoritma kodu 

geliĢtirildi. GeliĢtirilen kod DFT (Yoğunluk Fonksiyon Teorisi) ve genetik 

algoritmayı birlikte kullanan örneklerden bir tanesidir. Bu kodun doğru çalıĢtığını 

doğrulamak amacıyla B4,  B5, B6, B8, Li5, Li6, Li7 topakları üzerinde test edilerek 

literatürdeki sonuçlar ile karĢılaĢtırıldı. Elde edilen sonuçlar geliĢtirilen kodun 

çalıĢtığımız yapıların kararlı geometrilerini baĢarılı bir Ģekilde tahmin ettiğini 

ortaya koymuĢtur. Buna ek olarak geliĢtirilen kod hesaplama sürecindeki 

farklılıklardan dolayı daha önceki genetik algoritma kodlarından daha hızlı 

çalıĢmaktadır. 



ii 
 

Anahtar Kelimeler: Nano Topaklar, Optimizayon Algoritmaları, Geometri 

Optimizasyonu, Genetik Algoritma 

  



iii 
 

 

ABSTRACT 

 

ARTIFICIAL INTELLIGANCE AND NANO CLUSTERS; 

APPLICATION OF GENETIC ALGORITM 

 

 

AYAN, Enes 

Kırıkkale University 

Graduate School of Natural and Applied Sciences 

Department of Computer Engineering, M. Sc. Thesis 

Supervisor: Prof. Dr. Erdem Kamil YILDIRIM 

August 2015, 50 pages 

 

Theoretically and experimentally nano-clusters have attracted much attention in 

recent years. They may have very different physical and chemical properties form 

their corresponding bulk materials. As they are building blocks for nano-materials 

finding their stable geometries are very important. To predict the stable 

geometries of nano-materials, researchers have used different methods such as 

monte carlo, molecular dynamics, stochastic search methods, genetic algorithms, 

simulated annealing etc. 

 

In this study, to predict the stable geometries of mono atom nano-clusters we 

developed a genetic algorithm code which has different crossover and mutation 

process from the previously developed genetic algorithm codes. This code is one 

of the few examples of performing genetic algorithm+DFT (Density Functional 

Theory) method. We tested our code on B4, B5, B6, B8, Li5, Li6, Li7 clusters and 

compared the results with the literature. Our results show that the code 

successfully predicts the stable geometries for these clusters. In addition, due to 

differences in the calculation process our code may be much faster that the 

previously developed genetic algorithm codes. 

 

Key Words:  Nano Clusters, Optimization Algorithms, Geometry Optimization, 

Genetic Algorithm 
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1. GİRİŞ 

 

 

Nanoteknoloji maddeleri nano ölçekte gözlemleme, ölçme, iĢleme ve üretme 

yeteneğidir [1]. Nanoteknoloji kelimesi içinde geçen nano terimi bir uzunluk ölçü 

birimidir. 1 nano metre (nm) 10
-9

 metreye denk gelmektedir. Bu ölçek atomlar ve 

moleküller düzeyini temsil etmektedir. 1-100 nanometre arasında değiĢen boyuta 

sahip olan parçacıklara nano partikül denilmektedir. Nano kavramını daha iyi 

anlayabilmek için ġekil 1.1‟de metreden nanoya doğru temsili bir örnek 

verilmiĢtir. ÇeĢitli yapıların nano boyutta ölçüleri aĢağıda verilmiĢtir: 

 

Atom       1 nano metre 

DNA molekülü       2 nano metre 

Bilgisayar içindeki bir kablo    100 nano metre 

Ultraviyole ıĢığın dalga boyu     300 nano metre 

Toz partikülleri     800 nano metre 

Bakteri      1,000 nano metre 

Kırmızı kan hücresi     10,000 nano metre 

Saç teli     75,000 ile 100,000 nano metre 

 

 

 

Şekil 1.1. Metreden nanoya doğru boyutlar [2] 
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Nano bilimler hakkında ilk tartıĢmayı ateĢleyen 1959 yılında “There‟s Plenty of 

Room at the Bottom.” adlı konuĢmasıyla Amerikalı fizikçi Richard Feynman„dır 

[3]. Feynman„a göre makinelerin daha küçük boyutlarda üretilebilmesi atomik 

düzeyden itibaren oluĢturulmaya baĢlanmasıyla mümkündür. Atomik düzeyde 

bilginin yazılabilmesi ile küp Ģeker boyutundaki elektronik ortamda kütüphaneler 

dolusu bilginin saklanacağını savunmuĢtur [3]. 1974 yılında Japon Bilim adamı 

Norio Taniguchi ilk kez nanoteknoloji terimini bilimsel bir makalede kullanmıĢtır 

[4]. 1986 yılında Kim Eric Drexler tarafından yazılan “Engines of Creation” adlı 

kitap nanoteknolojide dönüm noktası olmuĢtur [5]. Drexler nanoteknlojinin 

günümüzde popüler olmasının arkasındaki kiĢi olarak anılmaktadır. Feynman ve 

Drexler‟ın görüĢleri, fizik, materyal bilimi, kimya, biyoloji ve mühendislik 

alanında çalıĢan birçok araĢtırmacıya ilham kaynağı olmuĢtur.  

 

Teknolojiyi hayatımıza kolaylıklar getirmesi için geliĢtirmeye devam etmekteyiz. 

Bu gün bir bilgisayarı tek elimizde taĢıyabiliyorken bundan 40 yıl önce bilgisayar 

bir oda büyüklüğünde olmasına rağmen günümüze oranla yüzlerce kez daha 

yavaĢtı. ĠĢlemciler mevcut teknoloji ile artık nano ölçekte üretilmektedir [6]. 

Günümüzde modern teknoloji ile üretim yapılmasına rağmen eski bir üretim 

tekniği olan saf malzemeden iĢlenmiĢ ürün elde etme yöntemini kullanmaya 

devam etmekteyiz. Bu teknik yukarıdan aĢağıya (top-down) üretim tekniği olarak 

adlandırılmaktadır [5]. AlıĢılagelmiĢ yöntemlerle küçültülerek iĢlemciler içine 

yerleĢtirilen transistörlar için belli bir süre sonra limitlere ulaĢılacak ve yukarıdan 

aĢağıya üretim tekniği ile üretim pahalı ve zor hale gelecektir [6]. Feynman ve 

Drexler bu ihtiyaçları göz önünde bulundurarak yeni bir teknoloji terimi ortaya 

attılar. Bu teknolojiye aĢağıdan yukarı üretim tekniği (bottom-up) adını verdiler. 

Ürünü meydana getirirken atomların temelden itibaren yerleĢtirilerek yapılması 

gerektiğini belirttiler. Bu öneriden sonra farklı disiplinlerden birçok araĢtırmacı bu 

üretim tekniği üzerinde çalıĢmalar yapmıĢtır. Günümüzde cihazlar yapılırken 

üretim teknolojisi olarak yukardan aĢağıya üretim tekniği kullanılıyor olsa da 

aĢağıdan yukarı üretim tekniği hızla geliĢmeye devam etmektedir [6]. 

 

AĢağıdan yukarı üretim tekniği ortaya atıldıktan sonra bu teknikle alakalı bazı 

sorunlar ortaya çıkmıĢtır. Bunlardan bir tanesi fizik kurallarının nano ölçeklerde 

uygulanabilirliğinin zor olmasıdır [7]. Nano ölçekte maddenin özellikleri 
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karmaĢık klasik fizik kuralları ve kuantum mekaniği tarafından yönetilmektedir 

bu da üretime bazı noktalarda engel teĢkil etmektedir [7]. Her Ģeye rağmen 

aĢağıdan yukarı üretim tekniği ile nano tüpler ve kuantum noktaları baĢarı ile 

üretilmiĢtir [6]. Söz konusu yöntem Ģimdilik karmaĢık elektronik devreleri veya 

iĢlemcileri üretmek için uygun olmasa da çalıĢmalar devam etmektedir. 

 

Son zamanlarda bilgisayar bilimleri ile nanoteknoloji yakın iliĢki içerisindedir. 

Bilgisayar bilimleri denilince akla gelen alanlar; yazılım mühendisliği, network, 

internet güvenliği, görüntü iĢleme, sanal gerçeklik, yapay zekâ ve yapay zekâ 

sistemlerdir. Bilgisayar bilimlerinin nanoteknoloji ile ilk etkileĢimi araĢtırma 

araçları etrafında odaklanmıĢtır. AraĢtırmacılar tarama mikroskopları ile çalıĢırken 

bilgisayar grafikleri ve görüntü iĢleme tekniklerini kullanarak interaktif sanal bir 

ortam oluĢturmuĢlar ve bu ortamdan atomları keĢfetme, iĢleme, düzenleme gibi 

aĢamalarda faydalanmıĢlardır [8, 9]. 

 

Bilgisayar bilimleri nanoteknoloji için birçok fırsat vadetmektedir. YumuĢak 

hesaplama teknikleri, sürü zekâsı, genetik algoritma, hücresel otomata gibi 

teknikler birçok gerçek problemin çözümü için kullanılmıĢ ve baĢarılı sonuçlar 

elde edilmiĢtir. Bu tarz tekniklerin nanoteknoloji için modellenmesiyle 

trilyonlarca nanoiĢleyici ve nano robotun senkronizasyonu yapılabilir, bunun 

sonucunda daha verimli üretim gerçekleĢtirilebilir [10].  

 

 

1.1.  Nanoteknoloji Alanındaki İlerlemeler 

 

Feynman‟ın ön görüleri farklı disiplinlerde çalıĢan araĢtırmacılara ilham kaynağı 

olmuĢtur. Drexler “Engine of Creation” adlı kitabında Nanoteknoloji ve 

Moleküler Mühendislik terimlerinden bahsetmiĢtir [5]. Drexler, Feynman‟ın ön 

görülerini araĢtırmıĢ ve bunları birçok açıdan incelemiĢtir, potansiyel faydaları ve 

insanlık için ortaya çıkabilecek tehlikeleri üzerinde durmuĢtur. Ürünleri atomik 

düzeyde aĢağıdan yukarı üretim tekniği ile inĢa etmenin yaĢam kalitemizi 

artırırken çevreye vermiĢ olduğumuz zararı düĢüreceğini iddia etmiĢtir. ÇeĢitli 

örnekler verecek olursak; ürünler küçüldüğünde paketlemek için kullanılacak 

kâğıt da küçülecek hem kirlilik azalacak hem de kâğıt israfı engellenmiĢ olacaktır, 
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bir grup programlanabilir nano robot damardan enjekte edilerek vücut içinde zarar 

görmüĢ organları tamir etmek, ameliyat yapmak için kullanılabilecektir. 

 

Nanoteknoloji insanlığın geleceği için büyük önem taĢımaktadır. Faydalı olacağı 

alanların yanında eğer dikkat edilmese insanlığa zararı dokunabilecek bir 

teknolojidir. Drexler kontrolsüz bir Ģekilde çoğalan nano yapıcıların dünya yaĢamı 

için büyük tehlike oluĢturacağını öne sürmüĢtür [5]. Toplumu tehlikeden korumak 

için nanoteknoloji alanında yapılan çalıĢmalara etik ve sosyal değerler göz önünde 

bulundurularak kabul edilebilir standartlar getirilmesi çok önemlidir [10]. 

 

Günümüzde nanoteknoloji toplumun ilgisini fazlasıyla çekmiĢtir. Birçok Ģirket 

ticari amaçlar için nanoteknoloji üzerine araĢtırmalar yapmaktadır. Ülkeler bu 

alanda araĢtırma yapan firmaları desteklemenin yanında bu alanda devlet 

bünyesinde çalıĢan kurumlar kurarak bu teknolojiyi devlet politikası haline 

getirmektedirler. 

 

 

1.2. Nanoişleyiciler 

 

AĢağıdan yukarı üretim tekniği nanoteknoloji için büyük önem arz etmektedir. 

AĢağıdan yukarı üretim teknolojisinde ürün içine atomlar birer birer yerleĢtirilerek 

üretim yapılmaktadır. Bu üretim tekniğinde ilk adım ürün için gerekli atomların 

nano ölçekte bir araya getirilmesi iĢlemidir. Bu yüzden nanoiĢleyiciler nano 

materyalleri iĢleme sürecinde çok kritik görev yapan araçlardır [10]. 

 

Nano ölçekte görüntüleme yapabilen ilk elektron mikroskobu M.Knoll ve 

E.Ruska tarafından 1931 yılında geliĢtirildi [11]. 1981 de G. Binnig ve H. Rohrer 

tarama tünel mikroskopunu(Scanning tunnelling microscope STM) icat ettiler. 

STM ile atomları görüntülemeyi baĢardılar. Bu icatları onlara Nobel ödülü 

kazandırdı [11].  

 

STM‟nin baĢarısı farklı türde mikroskopların icadına öncülük etmiĢtir. Bunlar; 

tarama mikroskobu (Scanning probe microscopes, SPM), atomik kuvvet 

mikroskobu (Atomic force microscope, AFM)‟dir. Her birinin çalıĢma prensibi ve 
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görüntüledikleri maddeler farklılık göstermektedir. Örneğin STM ile iletken 

maddeler görüntülenebilirken AFM ile iletken olmayan maddeler 

görüntülenebilmektedir [10]. 

 

1993 yılında W. Robinett ve R. S. Williams STM‟i kullanarak atomları görmeyi 

ve dokunmayı sağlayan sanal gerçeklik sistemi geliĢtirdiler [11, 12]. Bu buluĢ 

nanoiĢleyicilerin baĢlangıcı olarak kabul edilmektedir. Kuzey Carolina 

Üniversitede bilgisayar bilimleri, fizik ve kimyacılardan oluĢan bir araĢtırma 

grubu bir nanoiĢleyici geliĢtirmiĢ ve atomları sanal olarak bilgisayar grafikleri 

yardımı ile görüntülemeyi baĢarmıĢlardır. Bu sistem bilim insanlarına atomları 

nano düzeyde iĢleme ve izleme imkânı sunmuĢtur. Örneğin; bilim insanları bu 

sistem sayesinde karbon nano tüplerinin elektriksel ve mekaniksel özelliklerini 

incelemiĢlerdir [9]. 

 

NanoiĢleyiciler ticari olarak satılmaktadır ancak nano ölçekte fizik kuralları tam 

olarak kavranmadıkça güvenli nano makineler yapılması pek mümkün 

gözükmemektedir. 

 

 

1.3. Nanoteknoloji ve Bilgisayar Bilimleri 

 

National Nanotechnology Initiative (NNI, Ulusal Nanoteknoloji GiriĢimi ) 2001 

yılında Amerika‟da resmi olarak kurulan bir kuruluĢtur. Bu kuruluĢun amacı nano 

ölçekli bilimler ve teknolojiler arasında koordinasyonu sağlamaktır. NNI 

nanoteknolojinin ticarileĢmesi için bir zaman çizelgesi oluĢturmuĢtur [13]. Bu 

çizelgede nanoteknolojinin geliĢim sürecini 4 aĢamaya bölmüĢtür. Ġlk aĢama olan 

pasif nano yapıların oluĢturulması 2004 yılında sona ermiĢtir. Bu aĢmanın 

örnekleri; kaplama, nano partiküller, nano yapıda metaller, polimerler, 

seramiklerdir. 2004 ten 2010‟a kadar devam eden ikinci aĢamada aktif nano 

yapılar oluĢturulmuĢtur. Bunlar içerisinde transistörler, yükselticiler, bazı ilaçlar, 

aktivitörler, ve adaptif yapılar yer almaktadır. 2010 yılından sonra üçüncü 

aĢamaya geçilmiĢtir. Bu aĢamada tahmini olarak yapılacak olan nano sistemlerdir. 

Kılavuzla molekül birleĢtiren sistemler, 3D network sistemleri, nano sistemler için 

yeni bir mimari, robotlar, süper moleküler cihazlar, gibi yenilikler 
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beklenmektedir. 2020 yılından itibaren baĢlayacak olan dördüncü aĢamanın 

moleküler nano sistemleri beraberinde getirmesi öngörülmektedir. Bu sayede 

parçalar ya da cihazlar atomik düzeyde tasarlanırken evrimsel sistemler ile 

birleĢtirilebilecektir. 

 

Günümüzde nanoteknoloji çoğunluklu olarak fizik, kimya, materyal bilimleri ve 

biyoloji bilimleri tarafından geliĢtirilmektedir. ġimdiye kadar bilgisayar bilimleri 

bu geliĢim sürecinde araĢtırma araçları olarak kullanılmıĢtır. Örneğin nano iĢleyici 

projesinde sanal gerçeklik sistemi ile mikroskopun birleĢtirilmesi gibi yan rollerde 

bulunmuĢtur. NNI‟ya göre dördüncü ve üçüncü aĢama araĢtırmalarında ağırlıklı 

olarak bilgisayar bilimleri rol alacaktır.  

 

Bilgisayar bilimleri çok geniĢ bir alanı kapsamaktadır. Bu yüzden birçok açıdan 

nanoteknoloji ile iliĢkilendirilmesi mümkündür. Bilgisayar bilimleri nanoteknoloji 

için geliĢtirilen yazılımlar, simülasyon programları ve yapay zeka algoritmaları 

nano yapıları oluĢturmak için kullanılmaktadır. 

 

 

1.4.  Nanoteknolojinin Kullanım Alanları 

 

Nanoteknoloji ġekil 1.2‟de görüldüğü gibi fizik, kimya biyoloji, materyal bilimi, 

mühendislik, elektronik tasarım, tarım, enerji, gibi bir çok bilim alanında yapılan 

çalıĢmalar ve bu alanda geliĢtirilen ürünler ile karĢımıza çıkmaktadır. 
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Şekil 1.2. Nanoteknolojinin etkileĢimli olduğu alanlar 

 

 

1.5. Nanoteknoloji Ürünleri ve Uygulamaları 

 

2005 yılında global olarak 32 milyon dolardan fazla nano materyal içeren ürün 

satılmıĢtır. 2014 yılında 2,6 trilyon dolar hacminde nano ürün satılmıĢtır. 

Ekonomi uzmanları 2015‟in sonlarına doğru bu hacmin 1 trilyon dolar daha 

artacağını öngörmektedirler [1]. Hali hazırda 200 den fazla Ģirket pazarda 

nanoteknoloji ürünlerini satmaktadır. Bu Ģirketler 700 den fazla nano ürünü 

Amerika pazarında sunmaktadır [1]. Günümüzde bulunan bazı nano ürünlere 

kısaca bakacak olursak. 

 

 

1.5.1. Spor Ürünleri  

 

Karbon nano partiküllerinden yapılmıĢ raket baĢlığı ve sapı çelikten yapılmıĢ olan 

muadillerine göre 100 kat daha sert ve 6 kat daha hafiftir.  Karbon nanotüp epoksi 

matris sayesinde üretilen hokey çubukları diğer çubuklardan daha dayanıklıdır. 
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Nano tenis topları içten yapılan nano düzey zar sayesinde basıncı daha kolay 

tahliye etmektedir. 

 

 

1.5.2. Araç Boyaları  

 

Günümüzde nanoteknoloji kullanılarak geliĢtirilen yeni nesil araç boyaları 

geleneksel araç boyalarına göre çizilmeye karĢı daha dayanıklıdır. Nanoteknoloji 

ile üretilen araç boya koruyucuları çok ince lekeleri ve çizikleri doldurduğu için 

muadillere göre boyayı daha parlak göstermektedir. 

 

 

1.5.3. Anti Bakteriyel Temizleyiciler 

 

Piyasada nano emülsiyon teknolojisini kullanarak üretilen birçok anti bakteriyel 

temizleyici bulunmaktadır. Bu temizleyiciler patojenlerin öldürülmesinde çok 

etkilidir. Temizleyiciler tüberküloz ve bakterileri de baĢarılı bir Ģekilde yok 

etmektedir. Kullanım esnasında ya da kullanım sonrasında herhangi bir zararlı 

etkisi yoktur. 

 

 

1.5.4. Medikal Bandajlar 

 

GümüĢ metali antibiyotik özellikleri sayesinde yaraların ve yanıkların tedavisinde 

kullanılmaktadır. Yanıklar için üretilen özel elbiseler nano gümüĢ 

parçacıklarından oluĢan bir anti bakteriyel koruma bariyeri oluĢturmaktadır. Bu 

medikal bandajlar derinin tedavisi sırasında enfeksiyonlardan korunmasını 

sağlamaktadır. Ayrıca diğer bandajlar gibi yaraya yapıĢmadığı için değiĢim 

sırasında daha az acı vermektedir. 
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1.5.5. Giyim Sektörü 

 

Birçok giyim markası nanoteknoloji ile üretilmiĢ kumaĢlarını kullanıcılarına 

sunmaktadır. KumaĢ kendini çeĢitli sıvı türlerine ve kirlenmelere karĢı korumakta 

(içecekler, salata sosları), serin ve rahat hissettirmektedir. Üzerinde toz tüy gibi 

çevresel etkenlerin bulaĢmasını engellemektedir. 

 

 

1.5.6. Güneş Kremleri ve Kozmetik Ürünleri 

 

Kozmetik firmaları nanoteknoloji ile ürettikleri güneĢ kremleri, deodorantlar, 

kırıĢıklık önleyici kremler gibi ürünlerini kullanıcıya sunmaktadır. Ġçerisinde 

çinko oksit nano parçacıklar bulunduran bir güneĢ kremi deriyi korurken deri 

üzerinde beyaz lekeler bırakmamaktadır. 

 

 

1.6. Nanoteknoloji için Gelecekte Önem Verilen Uygulama Alanları 

 

Yukarıda bahsedilen ve hali hazırda inĢaların kullanımına sürülen ürünlerin yanı 

sıra halen geliĢtirilmekte olan ve bunun için yatırım yapılan alanlar aĢağıda 

listelenmektedir. 

 

 Çevre  

 GüneĢ enerjisi  

 Yakıt hücreleri 

 Yiyecek ve Tarım 

 Otomobil ve Havacılık 

 Sağlık uygulamaları 

 

BaĢta Amerika olmak üzere Rusya, Japonya, Brezilya, Ġsrail, Çin, Tayvan, 

Meksika, Güney Afrika ve birçok Avrupa ülkesi nanoteknolojiyi desteklemekte ve 

bu alanda gelecek için çalıĢmalarını sürdürmektedir. 
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2. MATERYAL VE YÖNTEM 

 

 

Tezin bu bölümünde çeĢitli optimizasyon algoritmalarına kısaca değinilecek, 

genetik algoritma hakkında detaylı bilgi verilecektir. Genetik algoritmanın iĢleyiĢi 

problemlere uygulanma yöntemi olumlu ve olumsuz yönleri üzerinde 

durulacaktır. 

 

 

2.1. Temel Kavramlar ve Genel Tanımlar 

 

Optimizasyon, çözümlerin bulunduğu bir küme içerisinden en iyi çözümün 

seçilmesi iĢlemidir [14]. Fiziksel bir problemi matematiksel olarak modelleyerek 

en iyi çözümleri bulan bilim olarak da tanımlanmaktadır [15]. 

 

Optimizasyonun matematiksel tanımı ise, bir amaç fonksiyonunun, verilen 

kısıtları göz önünde bulundurarak, söz konusu problemin en küçük ya da en 

büyük çözüm değerini tespit etmesi iĢlemidir [14]. 

 

Günlük yaĢantıda gelirler veya kar değerlerin en fazla olması istenirken, giderler, 

maliyet gibi değerlerinde en az olması beklenmektedir. Optimizasyon teknikleri 

bu dengeyi sağlamak için bulunması gereken en uygun değeri hesaplarken çeĢitli 

metotlar, matematiksel iĢlemler ve algoritmalar kullanmaktadır [15]. 

 

Optimizasyon problemleriyle mühendislik, fizik, matematik, sosyal bilimler, 

ekonomi gibi birçok alanda karĢılaĢılmaktadır. Mühendislikte bilgisayar, makine, 

elektronik, inĢaat gibi alanlarda yapıların dizayn edilmesi, üretim süreci,  üretim 

planlama, kalite kontrol gibi birçok alanda optimizasyon uygulamaları 

yapılmaktadır [15].  

 

KarĢılaĢılan bir problemin birden çok çözümü olabilmektedir. ġayet problemin tek 

bir çözümü mevcut ise optimizasyon uygulanması mümkün olmamaktadır [15]. 

[16] 
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Optimizasyon problemlerinin genel kabul gören sınıflandırması aĢağıdaki gibidir; 

 

 Amaç fonksiyonunda herhangi bir sınırlama olmaksızın yapılan 

optimizasyon türüne; sınırlamasız optimizasyon, 

 Amaç fonksiyonunda sınırlamaların olduğu optimizasyon problemi; 

sınırlamalı optimizasyon  

 Amaç fonksiyonu ve parametrelerinin doğrusal olup olmamasına göre; 

doğrusal optimizasyon 

 Amaç fonksiyon parametreleri doğrusal değil ise; doğrusal olmayan 

optimizasyon 

 Ayrık değerlerin en uygun olarak düzenlenmesi, gruplanması; ayrık 

optimizasyon  

 Parametrelerin alacağı değerler sürekli ise bu tür optimizasyon 

problemlerine; sürekli optimizasyon problemi denilmektedir [16]. 

 

AraĢtırmacılar optimizasyon problemlerinin çözümünde yapay zeka teknikleri 

kullanmıĢlardır. Bu teknikler problemin çözümüne ulaĢmak için gerçekleĢtirilmesi 

gereken ölçütler veya bilgisayar metotları bütünüdür [16]. 

 

Sonuçlar net olarak gösteriyor ki yapay zekâ optimizasyon algoritmaları 

optimizasyonun uygulanacağı probleme bağımlı algoritmalardır. Bir problem için 

iyi sonuç veren bir yapay zekâ optimizasyon algoritması baĢka bir problem için 

aynı baĢarıyı göstermeyebilir. Yapay zekâ optimizasyon algoritmalarından 

bazıları; tabu, tavlama benzetimi, karınca kolonisi ve genetik algoritmadır [16]. 

 

Tabu Algoritması: Algoritma Glover tarafından 1986 yılında önerilmiĢtir [17]. 

Temel çalıĢma mekanizması, son çözüme götüren adımın dairesel hareketler 

yapmasının önüne geçmek için bir sonraki döngüde tekrarın yasaklanması veya 

cezalandırılması prensibine dayanarak iĢlemektedir. Tabu Algoritması var olan 

çözüm uzayını tarayarak en iyi çözümü bulur ve bu çözümü yeni çözüm olarak 

sunar. ġayet sunduğu çözüm mevcut çözümden daha kötü olsa bile komĢulardan 

yeni çözümler bulmaya devam eder. Bu sayede Tabu algoritması mevcut çözüm 
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uzayını büyük ölçüde tarayarak yerel minimum noktalarından kaçınılmasını sağlar 

[18]. 

Tavlama Benzetimi: 1983 yılında Kirkpatrick tarafından önerilmiĢ bir 

algoritmadır [19]. Katı hal fiziğinin temel disiplini ve katı veya sıvı haldeki 

maddelerin atom özelliklerinin analizinde kullanılan metot olan istatiksel ve 

mekanik temellere dayanan rastlantısal bir tekniktir. Katıların tavlama iĢlemine 

benzediği için bu isimle anılmaktadır [18]. Algoritmanın en önemli dezavantajı, 

süreç içinde giderek azalan bir olasılıkla daha kötü bir çözümü bulmaya sebep 

olabilmesidir [16]. 

Karınca Kolonisi Algoritması: 1992 yılında Dorrigo tarafından önerilmiĢtir [20]. 

Algoritmanın yapısı karıncaların yiyeceğe giden en kısa yolu bulmak için 

kullandıkları yöntemin matematiksel olarak modellenmesi ile oluĢturulmuĢtur 

[18]. 

Genetik Algoritma: Doğal seçilim ilkelerinden destek alan bir arama ve 

optimizasyon algoritmasıdır. Temelleri John Holland tarafından ortaya atılmıĢtır 

[21]. Genetik algoritmanın optimizasyon, makine öğrenmesi, tasarım, planlama 

gibi daha birçok alanda baĢarılı uygulamaları bulunmaktadır [22]. 

 

 

2.2. Genetik Algoritmalar (GA)  

 

Ġnsanlık tarihi incelendiğinde birçok önemli buluĢ doğanın taklidi yoluyla ortaya 

çıkmıĢtır. Doğa insanlara sonsuz bir esin kaynağı olmuĢ ve olmaya devam 

etmektedir. Michigan Üniversitesinde makine öğrenmesi üzerine çalıĢmalar yapan 

John Holland evrim kuramından etkilenerek canlılarda meydana gelen genetik 

süreci bilgisayar ortamında gerçekleĢtirmeyi baĢarmıĢtır. Holland 1975 yılında 

çalıĢmalarını bir kitap haline getirmiĢ ve bulduğu yöntemin adını genetik 

algoritmalar koymuĢtur [21].  

 

O günlerde genetik algoritma araĢtırmasının pratik karĢılığı olmadığı 

düĢünülmekteydi. 1985 yılında Holland„ın doktora öğrencisi inĢaat mühendisi 

David E. Goldberg gaz borusu hatlarının denetimi üzerine yaptığı çalıĢmada 

genetik algoritma kullanarak GA‟nın pratik kullanımının da mümkün olduğunu 

kanıtlamıĢ oldu [23]. 
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GA rastlantısal arama yöntemlerini kullanarak çözüm arayan, parametre kodlama 

esasına dayanan sezgisel bir arama tekniğidir. GA‟nın çalıĢma prensibi Darwin‟in 

en iyi olan yaĢar prensibine dayalı olarak popülasyonu oluĢturan bireylerin 

birbirleri ile rekabet etmelerini ve sonuç olarak elenmelerini sağlayan evrimsel 

süreci matematiksel olarak modelleyen algoritmalardır [16]. ġekil 2.1‟de çalıĢma 

adımları gösterilmiĢtir. Genetik algoritma bazı varsayımlar üzerine iĢlemektedir. 

 

 Bireyler yaĢamını devam ettirebilmek için sürekli mücadele halindedir. Bu 

mücadele sonucu bir kısmı kaybolurken bir kısmı sonraki nesilde 

varlıklarını devam ettirebilmektedir. 

 Varlığını devam ettiren bireylerin daha sonraki nesillere aktarım ihtimali 

daha yüksektir. 

 Ġlk olarak bir baĢlangıç popülasyonu oluĢturularak bu popülasyonun 

sonraki nesiller için bir temel oluĢturması sağlanır [24]. 

 

 

 

Şekil 2.1. Genetik algoritma akıĢ Ģeması 
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Genetik biliminde olan bazı kavramlar genetik algoritmaya göre düzenlenerek 

kullanılmaktadır. 

 

Gen: Genetik bilgi taĢıyan anlamlı en küçük yapı birimidir. Genetik algoritmada 

bit olarak tanımlanmaktadır. 

Kromozom(Birey): Problemin olası çözümlerinden biri ifade eder ve genlerden 

oluĢmaktadır. 

Popülasyon(Nesil): Problemin çözümlerini ifade eden kromozomlardan oluĢan bir 

havuzdur. Algoritma baĢlamadan önce popülasyon içindeki birey sayısı belirlenir 

ve süreç boyunca sabit kalır. 

Seçim: Genetik algoritma iteratif olarak çalıĢır. Belli sayıda iĢlemden geçen 

popülasyonun içindeki hangi bireylerin bir sonraki iterasyona aktarılacağını 

belirler. 

Çaprazlama: Popülasyon içinden seçilen iki kromozomunun genlerinin yer 

değiĢtirmesidir. Bu olay sonucunda iki yeni farklı birey oluĢmaktadır. 

Mutasyon: Bir veya birden fazla bireyin rastgele seçilen bir geninde yapılan 

değiĢikliktir. Mutasyon tür içi çeĢitliliği sağlar. 

Uygunluk Fonksiyonu: Problemin amaç fonksiyonudur. Bireylerin problemin 

çözümüne uygunluğu hesaplanarak bir sonraki nesle aktarılıp aktarılmayacağı 

uygunluk fonksiyonuna göre belirlenmektedir [24] 

 

 

2.3. Genetik Algoritmanın Çalışma Mekanizması 

 

Bir genetik algoritmanın içermesi gereken aĢamalar ġekil 2.1‟de verilmiĢtir. 

Genetik algoritmanın bir probleme uygulanma süreci aĢağıdaki gibidir [16, 24]. 

 

 Problemin uygunluk fonksiyonu ve baĢlangıç parametreleri belirlenir. 

BaĢlangıç parametrelerinden kasıt popülasyon sayısı, mutasyon oranı, 

durma ölçütü gibi değerledir. 

 Problemin olası çözümlerini temsil eden kromozomların ifade 

biçimleri oluĢturulur. 

 Rastgele ilk popülasyon oluĢturulur. 

 Ġlk popülasyondaki her bir birey için uygunluk değeri hesaplanır. 
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 En yüksek uygunluk değerine sahip olan bireyler üreme havuzu için 

seçilir. 

 Üreme havuzundan seçilen bireyler önce çaprazlama sonra mutasyon 

iĢlemine tabi tutulur. 

 Çaprazlama ve mutasyon sonucu oluĢturulan bireylerin uygunluk 

değerleri hesaplanır. 

 Yeni bireyler popülasyona eklenir. 

 Durma ölçütü sağlandı ise durulur, Ģayet sağlanmadı ise bir sonraki 

iterasyon için 5. maddeden devam edilir. 

 Son popülasyonda en iyi uygunluk değerine sahip birey problemin en 

iyi çözümüdür [16, 24]. 

 

 

2.3.1. Uyguluk Fonksiyonu  

 

Bireylerin problemin çözümüne uygunluğu hesaplayan fonksiyona denir. Bir 

örnek üzerinden açıklayacak olursak f(x)=x
2
‟nin [0,9] aralığında alacağı 

maksimum değeri bulmak istiyoruz. Burada f(x)=x
2
 bizim uygunluk 

fonksiyonumuz 0-9 arası gelecek rastgele sayılar ise kromozom değerlerimizdir. 

Ġlk popülasyon için rastgele gelen bireylerimiz 2,6,7 olsun bu değerlerin 

uygunlukları hesaplanacak olursa 4,36,49 olacaktır. Bu durumda en iyi birey 7 

olmaktadır. Bireylerin uyguluk değerleri problemde istenen maksimum ya da 

minimum değerine göre hesaba alınmaktadır. 

 

 

2.3.2. Genetik Algoritma Parametreleri 

 

Algoritmanın iĢlemeye baĢlamadan önce tanımlanması gereken parametrelerdir. 

 

Mutasyon Olasılığı: Popülasyondaki herhangi bir bireyin mutasyon için seçilme 

olasılığına denilmektedir. Ayrıca bir popülasyonda kaç bireyin popülasyona 

uğratılacağı da baĢlangıçta verilmesi gereken parametrelerdendir. 
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Popülasyon Büyüklüğü: Popülasyonun kaç bireyden oluĢacağını belirleyen 

parametredir. Problemin yapısına göre popülasyon büyüklüğü değiĢkenlik 

gösterebilir. 

Durma Ölçütü: Genetik algoritmada her zaman en mükemmel sonuca ulaĢma 

mümkün olmayabilmektedir. Bunun için algoritma adımlarının belli bir iterasyon 

sayısında ulaĢması veya çözüm için belirli bir değere yaklaĢması durma ölçütü 

olarak kullanılabilir. 

 

 

2.3.3. Kromozom Tasarımı  

 

Genetik algoritma ile problem çözülürken her bir bireyi ifade eden bir dizi 

kodlaması yapılmaktadır. Kromozom kodlaması problemin hızlı çözülmesi ve 

algoritmanın en doğru çözüme ulaĢması için en önemli adımlardan biridir. Ġkili 

kodlama, tam sayılı kodlama, ondalık sayılarla kodlama, harflerle kodlama gibi 

çeĢitli kodlama yöntemleri vardır. Kromozomun kodlanması problemin yapısına 

uygun olmalıdır ve olası her çözüme karĢılık verebilecek nitelikte tasarlanmalıdır. 

 

 

2.3.4. Başlangıç Popülasyonu 

 

Genetik algoritma bir tek çözüm yerine çözümler kümesi ile çalıĢmaktadır. 

BaĢlangıç popülasyonu genelde rassal olarak oluĢturulur.  

 

 

2.3.5. Genetik Operatörler 

 

Ġteratif olarak çalıĢan genetik algoritmada mevcut nesilden bir sonraki nesil 

oluĢturulurken gerçekleĢtirilmesi gereken aĢamalar seçim, çaprazlama ve 

mutasyondur. 

 

Seçim: Mevcut popülasyondan hangi bireylerin bir sonraki popülasyona 

aktarılacağını veya hangi bireylerin çaprazlamaya, mutasyona uğratılacağını 

belirleyen operatördür. Seçim iĢlemini bireyin uygunluk değerine göre 
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yapmaktadır. En çok kullanılan seçim yöntemi rulet tekeri yöntemidir. Bunun 

yanında rassal üreme, turnuva yöntemi, elitizm gibi çeĢitli seçim yöntemleri 

vardır. 

 

Rulet Tekeri Yöntemi, temel olarak uygunluk değeri yüksek olan bireyin seçilme 

olasılığının yüksek olmasını temel alır. Popülasyonda yer alan bireyler bir rulet 

tekeri üzerine yerleĢtirilir. Bu yerleĢtirmede uygunluk değeri yüksek olan bireyin 

tekerde kapladığı yüzdelik dilim daha fazla iken uygunluk değeri az olan bireyin 

yüzdelik dilimi daha azdır. Bu yöntemle uygunluk değeri yüksek olan bireylerin 

sonraki nesle aktarılma Ģansı daha yüksek olmaktadır. ġekil 2.2‟de bireylerin 

uygunluk değerlerine göre tekerleğe yerleĢme yüzdeleri gösterilmiĢtir 

 

 

 

Şekil 2.2. Rulet tekeri 

 

 

Turnuva Yöntemi, popülasyon içinden rastgele seçilen bireyler arasında turnuva 

yapılır. Bireyler ikili olarak karĢılaĢtırılır. Uygunluk değeri daha iyi olan birey 

turnuvayı kazanarak seçilmiĢ olur. 

 

Üreme Havuzu: Seçim operatörleri vasıtasıyla seçilen bireyler bir havuza alınır. 

Bu havuza üreme havuzu denilmektedir. Çaprazlama için alınacak bireyler bu 

havuzdan alınarak çaprazlama iĢlemine tabi tutulurlar. 
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Çaprazlama: Üreme havuzundan seçilen bireyler rastgele olarak eĢleĢtirilir ve 

çaprazlama iĢlemine tabi tutulur. Seçilen bireylerin çaprazlanması sayesinde 

mevcut popülasyonda olmayan yeni yavru bireyler oluĢturulur. OluĢturulan yavru 

bireyler atalarının genlerini taĢımaktadır. Bu sayede çeĢitlilik artmaktadır. 

Çaprazlamanın en basit hali kromozomlar üzerinde rastgele bir nokta seçilerek 

genler arasında yapılan karĢılıklı değiĢimdir. ġekil 2.3‟de örnek yöntem 

gösterilmiĢtir. Literatür incelendiğinde problem tiplerine göre birçok çaprazlama 

tekniği mevcuttur. Gerçek sayılı çaprazlama, permütasyon çaprazlama, sıralı 

çaprazlama bunlardan bazılarıdır.  

 

 

 

Şekil 2.3. Çaprazlama yöntemi 

 

 

Mutasyon: Popülasyonda çeĢitliliği sağlayan diğer bir yöntemdir. Bu yöntemde 

ikinci bir bireye ihtiyaç duyulmamaktadır. Rastgele seçilen bir bireyin rastgele 

seçilen bir geninin değiĢtirilmesi iĢlemidir. ġekil 2.4‟de bit düzeyinde mutasyon 

yöntemi gösterilmiĢtir. 
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Şekil 2.4. Mutasyon yöntemi 

 

 

2.4. Genetik Algoritma Avantaj ve Dezavantajları  

 

Genetik algoritma probleme çözüm ararken diğer algoritmalardan ayrıldığı bazı 

önemli noktalar vardır. Genetik Algoritma birden fazla çözüm ile çalıĢır ve çözüm 

kümesinde iyi olanların yanında kötü çözümlerin de olma ihtimali vardır. Diğer 

algoritmalar belli bir baĢlangıç noktası seçip çözümü adım adım daha iyiye 

taĢırken genetik algoritmada bunun garantisi yoktur. 

 

Diğer algoritmaların yerel minimum ya da maksimum noktalarında takılma 

olasılığı varken genetik algoritmalarda bu durum çaprazlama ve mutasyon ile 

ortadan kalkmaktadır. Bu yolla doğruya en yakın sonuca ulaĢılır. Hesaplama 

adımları fazla olduğu için zaman konusunda pek verimli değildir. 

 

 

2.5. Nano Topak Yapılarda Optimizasyon 

 

Atomik topaklar günümüzde deneysel ve teorik olarak çalıĢılan aktif konuların 

baĢında gelmektedir. Teorik olarak topakların yapılarını tahmin etmek çok zordur 

çünkü atomlar arası yerel minimumlar üstel olarak artmaktadır. 

 

Nano topak yapıları nano malzemelerin temel taĢları olduklarından 

geometrilerinin ve kararlı yapılarının bulunması oldukça önemlidir. Özellikle 

aĢağıdan yukarı üretim tekniği için nano yapılar büyük önem arz etmektedir. 

Kararlı yapıları elde edilen nano yapılar yeni malzemelerin geliĢtirilmesinde temel 
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yapı taĢları olarak kullanılabilirler. Atomik topakların minimum enerjisini 

bulmak, atomik topaklar için maksimum kararlılık demektir. Buda nano yapıda bir 

malzeme üretilirken göz önünde bulundurulması gereken en önemli etmenlerden 

biridir. Bu bir global minimum bulma problemidir.  

 

N tane atomdan oluĢan bir topakta uygun yerel minimum enerji seviyesini bulmak 

için bu güne kadar birçok metot kullanılmıĢtır. Bunlardan bazıları Ģunlardır. 

Newton-Raphson, eĢlenik gradyan, daha geliĢmiĢ metotlar monte carlo, benzetim 

tavlama ve genetik algoritma olarak sayılabilir.  

Genetik algoritma evrimsel süreçleri temel alarak çalıĢan bir genel optimizasyon 

algoritmasıdır. Bünyesinde çaprazlama, mutasyon, elitizm gibi biyolojik süreçleri 

bulundurur. Topak geometri optimizasyonunda özellikle genetik algoritmanın 

verimliliği kanıtlanmıĢ ve bu alanda geliĢmeler devam etmektedir. 

 

 

2.6. Genetik Algoritmanın Nano Topak Yapılarda Kullanımı  

 

GA„nın nano topakların geometri optimizasyonunda kullanılması 1990‟ların 

baĢlarında ortaya çıkmıĢtır [25]. Hartke küçük silikon nano topaklar için Xiao ve 

Williams ise moleküler nano topaklar için GA‟yı kullanmıĢlardır [25, 26]. Her iki 

durumda da bireyler ikili olarak kodlanmıĢ ve genetik operatörler gerekli iĢlemleri 

bit düzeyinde yapmıĢlardır. Hartke yaptığı çalıĢmadan sonra değiĢik nano topaklar 

(silikon, su, cıva) üzerinde GA ile yaptığı geometri optimizasyonu sonuçlarını 

yayınlamıĢtır [27-29].  

Nano topakların optimizasyonunda kullanılan GA‟da önemli bir geliĢme Zeiri 

tarafından ortaya sürülmüĢtür. Zeiri kromozom oluĢtururken gerçek değerli 

kartezyen koordinatları kullanarak GA‟yı nano topakların geometri 

optimizasyonunda kullanmıĢtır [30]. Bu yöntem bit düzeyinde kodlama ve geri 

çözümleme iĢlemlerini ortadan kaldırmıĢtır [31]. GA‟nın nano topaklara 

uygulanmasının geliĢim sürecinde ortaya çıkan diğer bir önemli geliĢmede 

Deaven ve Ho tarafından gerçekleĢtirilmiĢtir. Deaven ve Ho yeni bir nano topak 

oluĢturulduktan sonra oluĢturulan nano topağın gradient odaklı yerel minimum 

enerjisini hesaplamıĢlardır [32]. Doye ve Wales nano topak potansiyel enerji hiper 

yüzeyinin yerel minimizasyonu yapılmıĢ basamaklı bir enerji yüzeyine 
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dönüĢtürülmesi üzerine çalıĢmalar yapmıĢlardır [33]. Her bir adım, ġekil 2.5‟te 

görüldüğü gibi nano topağın yerel minimum enerji noktasını göstermektedir. 

 

 

 

Şekil 2.5. Potansiyel enerji yüzeyi [31] 

 

 

Bu basitleĢtirme GA‟nın potansiyel enerji yüzeyinde arayacağı alanı daraltarak 

global minimumu daha rahat bulmasına olanak sağlamıĢtır. Bu alanda diğer bir 

önemli geliĢmede yine Deaven ve Ho tarafından gerçekleĢtirilen kesme ve bölme 

yöntemiyle yapılan çaprazlama iĢlemidir [32]. Bu yöntemde nano topaklar belli 

düzlemlerden kesilerek çaprazlama yapılması ile yeni bireylerin oluĢması 

sağlanmıĢtır. 1990‟lardan sonra geometri optimizasyonu konusunda birçok GA 

yazılımı geliĢtirilmiĢtir. 

 

 

2.7. Birmingham Topak Genetik Algoritması  

 

Birmingham üniversitesinde geliĢtirilen bu genetik algoritma kodu adını 

geliĢtirildiği üniversitenin isminden almaktadır. Algoritmanın akıĢ Ģeması ġekil 

2.6 „da gösterilmiĢtir. 
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Şekil 2.6. Birmingham genetik algoritması akıĢ Ģeması [31] 

 

 

Algoritmada ilk popülasyon rastgele oluĢturulmaktadır ve popülasyon sayısı 10-

30 arası değiĢmektedir. Kromozom oluĢumunda gerçek değerli kartezyen 

koordinatlar kullanılmıĢtır. Her bir atomun x, y, z olmak üzere 3 adet koordinat 

değeri bulunmaktadır. N (nuclearity) olmak üzere x, y, z değerler [0, N
1/3

] 

aralığından rassal olarak oluĢturulmuĢtur. Kullanılan uygunluk fonksiyonları: 

Exponential, Linear, Hyperbolic tanget „dır [31]. 

 

Çaprazlama için bireylerin seçiminde rulet tekeri ya da turnuva yöntemi 

kullanılmıĢtır. Çaprazlama yöntemi ise Deaven ve Ho‟nun önerdiği kes ve böl 

yöntemidir. ġekil 2.7„de yöntem gösterilmektedir. 
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Şekil 2.7. Deaven ve Ho çaprazlama yöntemi [31] 

 

 

Mutasyon için birden çok yöntem önerilmektedir. Bu yöntemlerden bazıları: 

 

Atom yeri değiştirme: Topak içindeki belli sayıda atomun koordinatlarının rassal 

olarak yeniden belirlenmesi iĢlemidir. 

Döndürme: Topağın yarısının ya da belli bir kısmının rassal olarak üretilen bir açı 

kadar z ekseni etrafında döndürülmesi iĢlemidir. 

Yeni Topak: Sıfırdan bir topak oluĢturulup popülasyona eklenmesidir. 

Atom Permütasyonu: Topak içinde bir çift veya birden fazla çift atomun topağın 

mevcut yapısını bozmadan değiĢtirilmesi iĢlemidir. Genellikle iyonik topaklarda 

kullanılmaktadır.  

 

Bu aĢamadan sonra çeĢitliliği sağlamak amacı ile topakların potansiyel enerjileri 

arası kıyaslama yapılarak belli bir eĢik değerinden az olan topaklar popülasyondan 

silinmektedir. Bu eĢik değeri 10
-6

 a.u.‟dur. Daha sonra popülasyona elitizm iĢlemi 

uygulanarak en yüksek potansiyel enerjiye sahip olan bireyler popülasyon sayısı 

sabit kalması da göz önünde bulundurularak popülasyondan silinmektedir. 

Böylelikle bir sonraki iterasyon için yeni popülasyon hazırlanmıĢ olmaktadır. 

Ayrıca kötü çözümler atılarak mevcut iyi çözümlerin elde tutulması sağlanmıĢ 

olmaktadır [31]. 
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3. ARAŞTIRMA BULGULARI VE GELİŞTİRLEN YAZILIM 

 

 

Bu bölümde uygulama geliĢtirme ortamı ve uygulama araçlarının tanıtılacak, 

uygulamanın çalıĢma sistemi ve detaylarına inilecektir.  

 

İşletim Sistemi: Uygulama geliĢtirmek için iĢletim sistemi olarak Linux„un Mint 

17 dağıtımı tercih edilmiĢtir. Linux; unix çekirdeği temel alınarak geliĢtirilmiĢ 

açık kaynak kodlu özgür ve ücretsiz bir iĢletim sistemi çekirdeğidir. Linux„un 

birçok dağıtımı bulunmaktadır. Linux çekirdeği, X pencere sistemi GNU araçları 

ve bir masaüstü ortamının bir araya getirilerek sürdürülebilir ve tam teĢekküllü bir 

iĢletim sistemi haline getirilmiĢ uygulamalar bütününe Linux dağıtımı 

denilmektedir. Piyasada bulunan en popüler Linux dağıtımları, Debian, Ubuntu, 

Mint, Fedora, Suse ,RetHat ve benzerleridir. Linux Mint seçilmesinin baĢlıca 

sebepleri açık kaynak olması, özgür yazılım olması, ücretsiz olması, kullanıcı 

dostu olması, hızlı ve kararlı çalıĢmasıdır.  

 

Uygulama Yazılım Dili: Uygulama yazılım dili olarak Java seçilmiĢtir. Nesne 

yönelimli bir dil olması, yazılan kodun tüm iĢletim sistemleri tarafından 

çalıĢtırılabilmesi, uygulama geliĢtirmek için uygun araçlarının olması Java„nın 

seçilmesindeki temel sebeplerdir. 

 

Kod Geliştirme Aracı: Uygulamanın kodu NetBeans aracı üzerinde yazılmıĢtır. 

Kod geliĢtirme sürecinde kullanıcı dostu bir ara yüzü olması, ücretsiz olması, java 

haricinde baĢka dillere de verdiği destek Netbeans‟ın seçilme sebepleri 

arasındadır. 
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3.1. Genetik Algoritma Tasarımı 

 

Uygulanacak Genetik Algoritmanın iĢ akıĢ diyagramı ġekil 3.1‟de gösterilmiĢtir. 

 

 

 

Şekil 3.1. Programın algoritma akıĢ Ģeması 
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3.1.1. Programın Ara Yüzünün Tasarımının Tanıtımı  

 

Kullanıcılar programı çalıĢtırdıklarında ġekil 3.2‟de gösterilen ana menü ekranı 

üzerinden algoritmayı çalıĢtırmadan önce bazı parametreleri girmeleri 

gerekmektedir. Bu parametreler algoritma için baĢlangıç değerlerini temsil 

etmektedir. 

 

 

 

Şekil 3.2 Programın ara yüzü 

 

 

Ġterasyon Sayısı: Algoritmanın kaç kez iĢletileceğini belirleyen değerdir. 

Popülasyon Sayısı: Algoritma baĢlangıcında belirlenen ve tüm iterasyonlar 

boyunca sabit kalan bir değerdir. Bir popülasyon içinde kaç adet birey olacağını 

belirler.  

Atom Sayısı: Bir nano topağın kaç adet atomdan oluĢacağını belirleyen değerdir.  

Atom Türü: Topağa eklenecek atom türünü belirler. 

Mutasyon Oranı: Popülasyonda çaprazlamadan sonra kaç bireyin mutasyona 

uğratılacağını belirler. 

Atomlar Arası Mesafe: Nano topak içindeki atomların birbirlerine olan uzaklık ve 

yakınlık mesafelerini belirler. 

Çaprazlama Türü: Hangi tür çaprazlama iĢleminin yapılacağını belirler. 

Atom Koordinat Aralığı: Üretilecek atomların koordinatlarının hangi değerler 

arası üretileceğini belirler. 



27 
 

Mutasyon Türü: Sahip olunan iki farklı mutasyon türünden hangisinin seçileceğini 

belirler. 

Topak Yapı: Üretilecek topağın hangi kısıtlara göre oluĢturulması gerektiğini 

belirler. 

 

 

3.1.2. Kromozom Tasarımı 

 

Nano topakların GA algoritmada birer birey olarak temsil edilmeleri için 

kromozom tasarımının yapılması gereklidir. Literatürde topak içinde bulunan 

atomların 3 boyutlu gerçek kartezyen koordinatları kullanılarak yapılan çalıĢmalar 

görülmektedir [31, 34, 35]. Bu çalıĢmada da topakta bulunan her bir atomun 3 

boyutlu uzayda sahip olduğu x, y, z koordinat değerlerine [-4, 4] aralığında reel 

sayılardan atama iĢlemi yapılmıĢtır. Her bir topak bir bireyi temsil ederken her bir 

atom ise bir geni temsil etmektedir. Java dilinde nesne yapısıyla ifade edilmesi 

ġekil 3.3‟teki UML diyagramındaki gibidir.  

 

 

 

Şekil 3.3. Kromozom tasarımı 
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Atom sınıfının içinde atom numarası, atom adı isimli değiĢkenler ve atom 

koordinatlarını tutmak için xyz adlı bir dizi bulunmaktadır. 

Topak sınıfı; nano topağı oluĢturan atomların tutulduğu bir liste, topak id değeri 

ve topağın enerjisini tutan topak enerji adlı değiĢkenlerden oluĢmaktadır. 

 

 

3.1.3. Uygunluk Fonksiyonu  

 

Algoritma bireylerin uygunluk değerlerini hesaplamak için Gaussian 09 

programını kullanmaktadır [36]. Gaussian 09 topakların tek nokta enerjisini 

(Single Point Energy) yoğunluk fonksiyonel teorisi (Density functional theory 

DFT) yöntemiyle hesaplamaktadır. ġekil 3.5‟te DFT formülü ve açıklamaları 

verilmiĢtir. B3LYP düzeyi ve temel veri seti 3-21G kullanılmıĢtır. GA programı 

ve Gaussian 09‟un haberleĢmesi için ġekil 3.4‟te gösterilen Linux kabuk kodları 

kullanılmıĢtır. ġekil 3.4‟te verilen kod parçacığında com klasörü içindeki, .com 

uzantılı dosya isimleri bir listeye alındıktan sonra her dosya bir döngü ile teker 

teker Gaussian 09 programına gönderilmiĢ ve hesaplanan enerjiler, .log uzantılı 

kayıt (log) dosyalarında saklanmıĢtır.  

 

 

 

Şekil 3.4. Linux kabuk kodu 
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Şekil 3.5. DFT enerji hesabı formülü 

 

 

3.1.4. İlk Popülasyonun Oluşturulması 

 

Algoritmanın kromozom tasarımı yapıldıktan ve uygunluk fonksiyonunun 

belirlenmesinden sonraki adım ilk popülasyonun oluĢturulmasıdır. Popülasyon 

sayısı önceden belirlenmelidir. Bu değer elle girilebileceği gibi program 

tarafından otomatik olarak da atanabilir. Elle girildiğinde popülasyon sayısı 10‟ 

dan daha düĢük girilememektedir. Literatüre bakıldığında popülasyon sayısının 

kaç olması gerektiği üzerine çalıĢmalar mevcuttur. Genel kanı oluĢturulan topak N 

tane atomdan oluĢuyorsa popülasyon sayısının 5xN olması gerektiğidir [34]. 

Popülasyon sayısı belirlendikten sonra sıradaki adım üretilecek olan topakların 

yapısını belirleme iĢlemidir. Yapı için iki seçenek sunulmuĢtur; birinci seçenekte 

iki koĢula göre topaklar oluĢturulur. Ġlk koĢul topak içindeki atomlar arası 

mesafenin en az 1 angström olmasıdır. Topak içindeki her bir atomun birbirlerine 

olan yakınlığı 1 angströmden daha yakın olamamaktadır. Ġkinci koĢul ise topak 

içindeki atomların bireysel olarak en az bir tane 3 angströmden küçük mesafede 

bir komĢusunun olmasıdır. Üretilen atomlar topağa eklenirken bu koĢullar göz 

önünde bulundurulur. Bu koĢullara uyum sağlamayan atomların koordinatları 

tekrar oluĢturulur. ġekil 3.6‟da bu koĢullara göre üretilen yapıyı temsil eden bir 

topak gösterilmektedir. 
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Şekil 3.6. Topak yapısı 

 

 

Atomlar arası mesafe öklid uzaklık formülüne göre hesaplanmaktadır. Üç boyutlu 

uzayda yer alan P = (a, b, c) ve Q = (x, y, z) noktalarının öklid uzaklık formülüne 

göre mesafe hesabı aĢağıdaki gibidir. 

 

        √                     

 

 

Popülasyonunun oluĢturulma aĢamasında son 10 bireyin atom koordinatlarının z 

eksenine sıfır atanarak x, y düzleminde bireyler üretilmiĢtir. Böylece düzlemsel 

olarak en iyi enerjiye sahip olması ihtimali olan topaklarda göz önünde 

bulundurulmuĢtur. Kullanıcı ikinci seçeneği seçerse ilk popülasyonun tüm 

topaklarını 2 boyutlu düzlemde ürettirebilmektedir. ġekil 3.7‟de düzlemsel olarak 

üretilen bir topak yapısı verilmiĢtir. 
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Şekil 3.7. Ġki boyutlu düzlemsel yapı 

 

 

3.1.5. Seçim Operatörü 

 

Ġlk popülasyon oluĢturulduktan sonra her bireyin uygunluk değeri 

hesaplanmaktadır. Uygunluk değeri en yüksek topakların çaprazlama iĢlemi için 

seçilmesi gerekmektir. Seçilim için turnuva yöntemi kullanılmıĢtır. Seçim 

operatörüne bireyler gönderilmeden önce uygunluk değerleri hesaplanmıĢ 

bireylerin popülasyon içinde sıralanması yapılır. Sıralamadan sonra popülasyonun 

yarısı kadar en iyi birey bir seçim havuzuna eklenir ve seçim iĢlemi turnuva 

yöntemi ile bu havuzdan yapılır. Böylelikle her durumda en iyi bireyler arasından 

seçim iĢlemi gerçekleĢtirilir. Turnuva yöntemiyle seçilen bireyler üreme havuzuna 

eklenir. Çaprazlama için seçilecek bireyler bu havuzdan ikiĢer ikiĢer alınarak 

çaprazlama yapılır. 
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3.1.6. Çaprazlama Operatörü 

 

Üreme havuzundan seçilen bireyler çaprazlamaya tabi tutulur. Bu amaçla iki 

yöntem kullanılmıĢtır. Ġlk yöntem çaprazlama için seçilen iki kromozomun 

(topağın) genlerinin (atomların) rastgele bir noktadan bölünerek yer 

değiĢtirilmesidir. Çaprazlama iĢlemi yapıldıktan sonra atomlar arası mesafe 

kontrol edilir eğer uygun değilse bölünmesi için farklı bir nokta seçilir. ġekil 

3.8‟de çaprazlama yöntemi gösterilmektedir. 

 

 

 

Şekil 3.8. Çaprazlama 

 

 

Ġkinci çaprazlama yöntemi ise gerçek değerli çaprazlama yöntemidir. Seçilen iki 

topağın atom koordinatları aĢağıdaki formüllere göre iĢleme tabi tutularak yeni iki 

adet birey üretilmektedir. Formüllerde         üretilen yeni bireyleri        

çaprazlama için seçilen ebeveyn bireyleri temsil etmektedir.         aralığında 

rassal olarak üretilen bir reel sayıdır. OluĢturulan yavru topakların atomlar arası 

mesafelerinin uygunluğuna bakılmakta, eğer uyumsuz birey oluĢmuĢsa   değeri 

tekrar oluĢturularak yeni bireyler üretilmektedir.  
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3.1.7. Mutasyon Operatörü 

 

Mutasyon için bireylerin seçimi popülasyon içinden rastgele yapılmıĢtır. 

Popülasyon boyutundan büyük olmayacak Ģekilde rastgele bir sayı üretilir ve bu 

sayıya popülasyonda karĢılık gelen birey alınarak mutasyon operatörüne 

gönderilir. Mutasyon iĢlemi için iki yöntem kullanılmıĢtır. Ġlk yöntem; mutasyon 

için herhangi bir birey seçilimi yapılmadan sıfırdan yeni bir topak üretilip 

popülasyona eklenmesi iĢlemidir. Ġkinci yöntemdeyse mutasyon için 

popülasyondan rastgele seçilen topağın atomları için rassal bir kesme noktası 

oluĢturulur, bu noktadan kesilen topak iki parçaya ayrılır. Bu iki parçanın eksik 

atomları rassal olarak oluĢturularak tamamlanır. Böylelikle bir topaktan iki adet 

topak elde edilmiĢ olmaktadır. ġekil 3.9‟da uygulanan mutasyon yöntemi 

gösterilmektedir. Üretilen topakların atomları arası mesafeler göz önünde 

bulundurulmuĢtur. Kaç adet mutasyon yapılacağı bilgisi baĢlangıçta kullanıcıdan 

alınmaktadır. 

 

 

 

Şekil 3.9. Mutasyon 
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3.1.8. Elitizm  

 

Tüm iĢlemler bittikten sonraki adım ise popülasyonun bir sonraki iterasyon için 

hazırlanmasıdır. Çaprazlamadan ve mutasyondan gelen bireylerin popülasyona 

eklenmesiyle popülasyon boyutu artmıĢtır. Popülasyon boyutunun ilk haline geri 

döndürülmesi gerekmektedir. Tüm eklemeleri yapılmıĢ popülasyon uygunluk 

değerlerine göre en küçük potansiyel enerjiye sahip topaktan en büyük enerjiye 

sahip topağa doğru sıralanır. Sıralama iĢleminden sonra ilk girilen popülasyon 

sayısına ulaĢılana kadar sondan itibaren topaklar silinir. Sabit popülasyon sayısına 

gelindiğinde silme iĢlemi tamamlanarak popülasyon bir sonraki iterasyon için 

hazır hale gelir. Silinen topaklar kötü bireyler oldukları için bir sonraki nesle 

kalan bireyler mevcut durumun en iyi bireyleri olmaktadır. 

 

 

3.1.9. Durdurma Ölçütü 

 

Algoritmanın durma ölçütü girilen iterasyon sayısına bağlıdır. Algoritma 

iterasyon sayısına ulaĢana kadar iĢlemlerine devam etmektedir. 

 

 

3.2.  Programın Sınıf Yapısı ve Sınıfların Üstlendikleri Görevler 

 

Program java dilinde nesne yönelimli programlama yöntemi kullanılarak 

geliĢtirilmiĢtir. Program içinde Atom, Topak, Hesaplamalar, Çaprazlama, Genetik 

Algoritma, Terminal, Sıralama, Ana Menü, Kontrolcü, isminde sınıflar 

vardır.(Bkz. EK 1) Sınıfların içeriği ve yaptıkları iĢlerden biraz bahsedecek 

olursak: 

 

Atom: Bu sınıf topak içine eklenecek atomların çeĢitli özelliklerini modelleyen ve 

bu özelliklerin gerektiğinde değiĢtirilmesini sağlayana fonksiyonlara sahiptir. 

Sınıfın detaylı yapısı ġekil 3.3‟ te detaylı olarak verilmiĢtir. 

Topak: Bu sınıf program içinde bireyi (kromozomu) temsil etmektedir. Sınıf 

içinde topağa ait atomlar ve topağın enerjisini tutan alanlar bulunmaktadır. ġekil 

3.3‟te bu sınıfın yapısı detaylı olarak verilmiĢtir. 
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Hesaplamalar: Ġlk popülasyonun üretilmesi rastgele koordinatların oluĢturulması, 

koordinatlar arası mesafelerin kontrol edilmesi, topakların .com uzantılı dosyalara 

yazılması, .log uzantılı dosyaların açılıp içinden topak enerjilerinin okunması, 

topakların yapılarının kontrol edilmesi, iĢlemlerinden sorumlu olan sınıftır. 

Genetik Algoritma: Seçilim yöntemleri ve mutasyon iĢlemlerinden sorumlu 

sınıftır. 

Terminal: Linux komutlarının çalıĢtırılmasından sorumlu sınıftır. 

Sıralama: Topakların sahip oldukları enerjilerine göre sıralanmasından sorumlu 

sınıftır. 

Çaprazlama: Topakların çaprazlama iĢlemlerinden sorumlu sınıftır. 

Kontrolcü: Tüm süreçleri kontrol eden ve sınıflar arasında koordinasyonu 

sağlayan sınıftır. 

Ana Menü: Programın ara yüzünden sorumlu olan sınıftır. 

 

 

3.3.  Programın Çalışma Aşamaları 

 

Programın çalıĢtırıldığında ara yüz ekranı görüntülenir. Ara yüzden popülasyon 

sayısı, atom sayısı, mutasyon oranı, iterasyon sayısı, atomlar, çaprazlama türü, 

mutasyon türü, topak yapısı, atomlar arası mesafe, atom koordinat aralığı gibi 

algoritma parametreleri girildikten sonra baĢlat butonu ile birlikte algoritma 

koĢmaya baĢlamaktadır. Ġlk olarak rastgele koordinatlar oluĢturulmakta, bu 

koordinatlar atom sınıfı içindeki x, y, z değerlerini tutan diziye atanmakta, atomlar 

ise topaklara dahil edilmektedir. Ġlk popülasyon oluĢturulduktan sonra bireylerin 

(kromozomların) uygunluk değerleri hesaplanır. Topakların uygunluk değerlerini 

hesaplamak için Gaussian 09 programı kullanılmıĢtır. Topakların uygunluk 

değerlerinin hesaplanabilmesi için, atomik koordinatların Gaussian 09 programına 

uygun formatta gönderilmesi gerekmektedir.  
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Şekil 3.10. Gaussian 09 com dosyası 

 

 

Gaussian 09 programı .com uzantılı dosyalar ile iĢlem yapmaktadır. ġekil 3.10‟da 

böyle bir dosyanın içeriği görülmektedir. Dosyanın ilk satırında hesaplamalar için 

kullanılması gereken yöntem ve diğer ayrıntılar yer almaktadır. Bunu izleyen 

satırlarda topağın toplam yükü ve topağı oluĢturan atomların kartezyen koordinat 

sisteminde ki koordinatları bulunmaktadır. GA programı bir klasör içine tüm 

bireylerin (topakların) .com dosyalarını uygun formatta yazdırmakta ve her bir 

topak için bir com dosyası oluĢturmaktadır. Bu aĢamadan sonra yazılan bir Linux 

kabuk kodu çalıĢtırılarak klasörün içindeki .com uzantılı dosyalar teker teker 

Gaussian 09 programına yollanmaktadır. Gaussian 09 programı enerji hesabına 

dair ayrıntıları, ayrı bir klasöre her topak için ayrı bir kayıt (log) dosyasına 

yazmaktadır. Bu dosyalarda uygunluk hesabı yapılan topakların potansiyel 

enerjisi bulunmaktadır. Bu enerjiler kayıt dosyalarından okunarak topaklara 

yazılır. Tüm popülasyonun enerjileri hesaplandıktan sonra popülasyon küçükten 

büyüğe doğru sıralanır. Sıralamadan sonra popülasyon sayısının yarısı kadar birey 

seçim havuzuna alınır. Seçim havuzuna alınan bireyler seçim operatörüne 

gönderilerek çaprazlama için üreme havuzu oluĢturulur. Üreme havuzundan 

alınan bireyler çaprazlama operatörüne gönderilerek çaprazlama iĢlemine tabi 

tutulur. Çaprazlama sonucu oluĢan ve enerjileri hesaplanan bireyler popülasyona 

eklenir. Popülasyon tekrar sıralama iĢlemine tabi tutularak küçükten büyüğe 

sıralanır. Popülasyon içinden rastgele seçilen topaklar mutasyon için mutasyon 

operatörüne gönderilir. Mutasyon iĢlemi yapıldıktan sonra yeni yavrular com 

dosyasına yazdırılıp enerji hesabı için Gaussian 09 programına gönderilir ve 
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hesaplanan enerjileri kayıt (log) dosyalarına yazılır. Bu kayıt dosyaları okunarak 

mutasyon sonucu oluĢan yavru topakların enerji atamaları yapılır. Enerji atamaları 

yapılan topaklar popülasyona eklendikten sonra popülasyon tekrar küçükten 

büyüğe sıralanır. Sıralanan popülasyondan kötü bireyleri elemek için sondan 

itibaren ilk popülasyon boyutuna varıncaya kadar silme iĢlemi yapılır. Son haline 

ulaĢan popülasyondaki tüm bireylerin enerjileri bir klasörde enerjilerepok1.txt 

isimli dosyaya yazdırılır. Her iterasyon sonunda tüm topakların enerjileri ayrı 

enerjilereopok.txt dosyasında saklanır ve dosya isminin sonuna bulunan 

enerjilerin ait olduğu iterasyonun numarası da eklenir. Sıralı popülasyonun en 

baĢındaki topak alınır ve o iterasyonun en iyi bireyi olarak bir klasörde saklanır. 

Bu aĢamadan sonra program elindeki mevcut popülasyonla seçim havuzu 

oluĢturma adımına giderek iĢlemleri iterasyon sayısı bitene kadar tekrar ettirir. 

Ġterasyon sayısı bittiğinde elde kalan son popülasyonun tüm bireyleri saklanmak 

üzere ayrı bir klasör içinde .com uzantılı dosyalara yazdırılır. Programın son 

aĢamasında bulunan son popülasyonun en iyi bireyi alınarak optimizasyon için 

Gaussian 09 programına yollanır. 
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4. TARTIŞMA VE SONUÇ 

 

 

Algoritma Bor ve Lityum atomlarından oluĢan nano topaklar üzerinde 

denenmiĢtir. ÇalıĢmada seçilen bor ve lityum topakları üzerinde daha önceden 

yapılmıĢ deneysel ve teorik çalıĢmalar mevcuttur [34], [35]. Bir çok araĢtırmacı 

topakların global minimumunu bulmak için küçük yapıların seçilmesi üzerinde 

hem fikir olmuĢlardır. Bu sebepten ötürü seçilen B4, B5, B6, B8, Li5, Li6, Li7 

topakları geliĢtirilen program için iyi bir test verisi olmuĢtur. Program farklı 

algoritma parametreleri girilerek her yapı için 10‟ar kez çalıĢtırılmıĢ en kısa 

sürede en iyi sonuç veren parametreler sonuçlarda paylaĢılmıĢtır. 

 

 

4.1. B4 Nano Topağı için Algoritmanın Çalıştırılması 

 

B4 topağı için popülasyon sayısı 20, mutasyon oranı %40 ve iterasyon sayısı 50 

girilerek program çalıĢtırılmıĢ ve aĢağıdaki sonuçlar alınmıĢtır. Çaprazlama 

iĢleminde gerçek çaprazlama yöntemi kullanılmıĢtır. Algoritmanın 50 iterasyon 

sonunda bulduğu yapının enerjisi:-99,157 a.u.‟dur. Literatürde bulunan B4 

topağının en düĢük enerjisi:−99.158 a.u.‟dur [34]. ġekil 4.1‟de a ve b sırasıyla, 

programın bulduğu yapı ve literatürde bulunan en iyi yapıyı temsil etmektedir.  

 

 

 

Şekil 4.1. B4 topağı sonuç ve literatür karĢılaĢtırması (b) [34]  
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4.2.  B5 Nano Topağı için Algoritmanın Çalıştırılması 

 

B5 topağı için popülasyon sayısı 20, mutasyon oranı %40, iterasyon sayısı 50 

girilerek program çalıĢtırılmıĢtır. Çaprazlama iĢleminde gerçek çaprazlama 

yöntemi kullanılmıĢtır. Algoritmanın 50 iterasyon sonunda bulduğu yapının 

enerjisi :-124,003 a.u.‟dur. Literatürde bulunan B5 topağının en düĢük enerjisi: -

124,003 a.u.‟dur [34]. ġekil 4.2‟de a ve b‟de sırasıyla, programın bulduğu yapı ve 

literatürde bulunan en iyi yapıyı temsil etmektedir. 

 

 

 

Şekil 4.2. B5 topağı sonuç ve literatür karĢılaĢtırması (b) [34] 

 

 

4.3. B6 Nano Topağı için Algoritmanın Çalıştırılması 

 

B6 topağı için popülasyon sayısı 40, mutasyon oranı %40 ve iterasyon sayısı 100 

girilerek program çalıĢtırılmıĢtır. Çaprazlama iĢleminde gerçek çaprazlama 

yöntemi kullanılmıĢtır. Algoritmanın 100 iterasyon sonunda bulduğu yapının 

enerjisi :-148,827 a.u.‟dur. Literatürde bulunan B6 topağının mevcut izomerinin 

enerjisi: -148,827 a.u.‟dur [34]. ġekil 4.3‟te a ve b‟de sırasıyla, programın 

bulduğu yapı ve literatürde bulunan en iyi yapıyı temsil etmektedir. 
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Şekil 4.3. B6 topağı sonuç ve literatür karĢılaĢtırması (b) [34] 

 

 

Program B6 için popülasyon sayısı 30, mutasyon oranı %20, iterasyon sayısı 100, 

girilerek çalıĢtırıldığında bulunan izomer topağın enerjisi: -148,828 a.u. olarak 

hesaplanmıĢtır. Literatürde bulunan söz konusu B6 izomer topağının en düĢük 

enerjisi: -148,829 a.u.‟dur [34]. 

ġekil 4.4‟te a ve b‟de sırasıyla, programın bulduğu yapı ve literatürde bulunan en 

iyi yapıyı temsil etmektedir. 

 

 

 

Şekil 4.4. B6 topağı izomeri sonuç ve literatür karĢılaĢtırması (b) [34] 
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4.4. B8 Nano Topağı için Algoritmanın Çalıştırılması 

 

B8 topağı için popülasyon sayısı 40, mutasyon oranı %40, iterasyon sayısı 100, 

girilerek program çalıĢtırılmıĢtır. Çaprazlama iĢleminde gerçek çaprazlama 

yöntemi kullanılmıĢtır. Algoritmanın 100 iterasyon sonunda bulduğu yapının 

enerjisi: -198,590 a.u.‟dur. Literatürde bulunan en iyi yapının enerjisi: −198.596 

a.u.‟dur [34]. ġekil 4.5‟te a ve b‟de sırasıyla, programın bulduğu yapı ve 

literatürde bulunan en iyi yapıyı temsil etmektedir. 

 

 

 

Şekil 4.5. B8 topağı izomeri sonuç ve literatür karĢılaĢtırması (b) [34] 

 

 

4.5. Li5 Nano Topağı için Algoritmanın Çalıştırılması 

 

Li5 topağı için algoritma değerleri; popülasyon sayısı 30, iterasyon sayısı 50, %40 

mutasyon oranı girilerek program çalıĢtırılmıĢtır. Çaprazlama iĢleminde gerçek 

çaprazlama yöntemi kullanılmıĢtır Programın 50 iterasyon sonunda bulduğu 

yapının enerjisi : -37,580 a.u.‟dur. Literatüre bakıldığında L5 topağı için bulunan 

en düĢük enerji : -37,580 a.u.‟dur [35]. ġekil 4.6‟da a ve b sırasıyla programın 

bulduğu yapı ve literatürde bulunan en iyi yapıyı temsil etmektedir.  
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Şekil 4.6. Li5  topağı sonuç ve literatür karĢılaĢtırması (b) [35] 

 

 

4.6. Li6 Nano Topağı için Algoritmanın Çalıştırılması 

 

Li6 topağı için algoritma değerleri; popülasyon sayısı 30, iterasyon sayısı 50, %40 

mutasyon girilerek program çalıĢtırılmıĢtır. Çaprazlama iĢleminde gerçek 

çaprazlama yöntemi kullanılmıĢtır. Programın 50 iterasyon sonunda bulduğu 

yapının enerjisi : -45,116 a.u.‟dur Literatüre bakıldığında L6 topağı için bulunan 

en düĢük enerji : -45,116 a.u.‟dur [35]. ġekil 4.7‟de a ve b sırasıyla programın 

bulduğu yapı ve literatürde bulunan en iyi yapıyı temsil etmektedir.  

 

 

 

Şekil 4.7. Li6 topağı sonuç ve literatür karĢılaĢtırması (b) [35] 
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4.7. Li7 Nano Topağı için Algoritmanın Çalıştırılması  

 

Li7 topağı için algoritma değerleri; popülasyon sayısı 30, iterasyon sayısı 50, %40 

mutasyon oranı girilerek program çalıĢtırılmıĢtır. Çaprazlama iĢleminde gerçek 

çaprazlama yöntemi kullanılmıĢtır. Programın 50 iterasyon sonunda bulduğu 

yapının enerjisi : -52,652 a.u.‟dur. Literatüre bakıldığında L7 topağı için bulunan 

en düĢük enerji : -52,652 a.u.‟dur [35]. ġekil 4.8‟de a ve b sırasıyla programın 

bulduğu yapı ve literatürde bulunan en iyi yapıyı temsil etmektedir.  

 

 

 

Şekil 4.8. Li7 topağı sonuç ve literatür karĢılaĢtırması (b) [35] 

 

 

4.8. Sonuçları Değerlendirme ve Gelecekte Yapılacaklar 

 

B4, B5, B6, B8 ,Li5, Li6, Li7 topak yapıları ile yapılan denemeler sonucunda baĢarılı 

sonuçlar elde edilmiĢtir. Sonuçlar incelendiğinde bulunan yapılar ve enerjileri 

literatürdeki yapılar ile örtüĢtüğü görülmektedir. Bulunan yapılar için algoritma 

parametreleri değiĢtirilerek program çalıĢtırılmıĢ ve en uygun parametreler 

paylaĢılmıĢtır. Topaklar için üretilen atomların koordinatları [-4,4] aralığında 

ürettirilmiĢtir. Bu aralığın fazla yada az olması üretilen topağın yapısını 

bozduğunu gözlemlenmiĢtir. Literatür ile karĢılaĢtırıldığında ilk kez gerçek sayılı 

çaprazlama ve farklı bir mutasyon tekniği kullanılmıĢtır. Kullanılan gerçek 
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çaprazlama yöntemi kes yapıĢtır çaprazlama yöntemine göre daha hızlı çalıĢtığı 

görülmüĢtür. Mutasyon için ġekil 3.9‟da gösterilen yöntemin diğer yönteme göre 

daha hızlı sonuçlar verdiği görülmüĢtür. Ayrıca algoritma her seferinde 

optimizasyon için zaman kaybı yaĢamadığı için literatürdeki örneklerine göre 

daha hızlı çalıĢmaktadır.  

 

Bu aĢamadan sonra ki hedef farklı tür atomlar içeren ve atom sayısı daha fazla 

olan topaklar üzerinde programın denemesidir.  
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