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Ozet— Proteinlerin yerine getirdigi gorevler iigiinciil yapilar1 olarak adlandirilan dogal durumlarina dogrudan baghdr.
Gilinlimiizde bir¢ok proteinin birincil yapt olarak adlandirilan dizilimleri bilinmekle beraber islevlerini belirleyen
iiclinciil yapilar1 bilinmemektedir. Ele alinan dizide bulunan amino asitlerin {igiinciil yapi1 olusumuna yol agan
ozelliklerinin kullanilarak {i¢linciil yapilarinin tahmin edilmesi proteinlerin ger¢ek dogasinin tam anlasilmasinin 6niinii
acacaktir. Proteinlerin ii¢iinciil yapilart ile ilgili yapilan ¢alismalarda en diigiik serbest enerji diizeyinin elde edilmesi
egilimi tespit edilmistir. Serbest enerji diizeylerini hesaplamada, sudan kagma &zelligi yogun olarak kullanilmaktadir.
Bu 6zellige gore simiflandirilan amino asitleri temel alan HP modeli basitligi ve gercekeiligi ile dikkat ¢ekmektedir.
Calismamizda HP modelinin dogadaki protein davranisi incelenerek gelistirilmis bir tiirii olan U¢ Boyutlu Hidrofobik
Polar Yan Zincir modeli kullanilmigtir. Proteinlerin iiglinciil yapt modellerinin bulunmasinda arilarin besin arama
davranislarint modelleyen Yapay Ari Kolonisi Algoritmasi temelli olusturulan ayrik bir model 6nerilmistir. Benzer
calismalarda kullanilan basarimlarin test edildigi 6rnek dizilerde daha az maliyetle iyi sonuglar alinmistir.

Anahtar Kelimeler— Biyoenformatik, Protein Yap1 Tahmini, Yapay Ar1 Koloni Algoritmasi, Ayrik Optimizasyon

Protein Structure Prediction with Discrete Artificial Bee
Colony Algorithm

Abstract— Tasks that proteins perform are directly related to native conditions named their tertiary structure. Although
arrays of numerous proteins’ primary structure are known, tertiary structures those explain their functions are not well
defined. Studies on translation of proteins to their tertiary structure found tendency of provision of minimal free energy
level. HP model, used in calculation of free energy levels and based on the amino acids grouped by their hydrophobic
characteristics, is standing out with its simplicity and authenticity. In this paper, three-dimensional hydrophobic side
chain model that was developed by investigation of the protein behavior of HP model in nature was used. A new
discrete model based on Artificial Bee Colony Algorithm that is simulating the foraging behaviors of bees is proposed
to form the protein tertiary structures. The success of proposed model is tested on widely used benchmark protein arrays
and compared with the results of similar methods from literature.

Keywords— Bioinformatics, Protein Structure Prediction, Artificial Bee Colony Algorithm, Discrete Optimization

1. GIRIS INTRODUCTION)

Proteinlerin dogal yapilarina katlanmalar1 islemi ¢ok kisa
sirede asamali olarak ger¢eklesmektedir. Gereken
faydanin saglanmasi agisindan asil ilgilenilen siire¢ degil
proteinlerin son halinin bilinmesidir. Deneysel olarak
proteinlerin son hallerini gozlemek gelismis
laboratuvarlar ve gozlenecek proteinin yapisint bozmadan
saflagtirilmasini gerektirmektedir ki bu ¢ok zor ve uzun
bir siiregtir [1]. Bu nedenle, bilinen kurallar kullanilarak
sonucun bilgisayarlar tarafindan tahmin edilmesi
giinlimiizde arastirmacilarin  en ¢ok yogunlastiklar
konulardandir.

Kesin sonuca ulagmanin maliyetli oldugu durumlarda
bilgisayar bilimcilerin en ¢ok basvurduklar1 yontem,
bircok zor problemi basariyla ¢ozen Yapay Zeka
teknikleridir. Proteinlerin dogal yapisinin en disiik
serbest enerjili durumu oldugu bilgisi, problemin
optimizasyon problemi olarak ele alinabilecegi gercegini
ortaya koymustur. Bu tip caligmalarda Anfisen teorisini
kullanarak en disiik serbest enerjili yapinin bulunmast
cok yaygindir. Molekiiller iizerine ¢alisan bilim
adamlarmin ortaya koydugu termodinamik yasalarina
dayanan hesaplamalar ve yine proteinlerin gergek yapilari
temel alinarak olusturulan gosterimler hesaplama
maliyetlerini artirmaktadir. Bu nedenle, protein yap1 tasi
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olan amino asitleri H (sudan kaginan) ve P (kutuplu)
olarak iki smifa bolen ve kafes seklinde bir yapinin
koselerine yerlestiren HP modeli dnem kazanmaktadir.
Bu model hem proteinlerin dogasina uyar hem de
anlasilmasi ve uygulanmasi basit bir yontemdir [2, 3].

Bu ¢alismada HP modelin daha karmasik ve daha ileri bir
tiri olan Ug¢ Boyutlu Hidrofobik Polar Yan Zincir
(3DHP-SC) modeli kullanilmistir ve protein modellerinin
olusturulmasi i¢in arilarin besin arama davranislarini
modelleyen Yapay Ar1 Kolonisi Algoritmasi temelli yeni
bir ayrik model 6nerilmistir. Onerilen algoritmanin
performansi literatiirde mevcut yontemlerin basarimlari
ile test edilmistir ve drnek dizilerde daha az maliyetle iyi
sonuglar kaydedilmistir. Makalenin organizasyonu su
sekildir; 2. boliimde benzer konularda yapilmis literatiirde
yaymlar verilmistir. 3. bolimde makalenin teorik alt
yapisinda Onemli bir yer kaplayan proteinler yapi ve
model bakimindan incelenmistir. 4. béliimde ¢alismalarda
kullanilan Yapay Ar1 Kolonisi Algoritmasi (ABC) ve
onerilen ayrik modeli anlatilmigtir. 5. bolimde de
kullanilan 3DHP-SC modeli, ele almnan veri seti ve
deneysel ¢alismalar sonuglarla birlikte verilmistir.

2. LITERATUR OZETI (LITERATURE REVIEW)

Protein yap1 tahmininde Karami ve arkadaglar1 Bal Arisi,
Yapay Art Kolonisi, Parcacik Siirii Optimizasyon ve
Klonal  Segilim  algoritmalarina ~ ve  hibritlerine
deginmislerdir [4]. Benzer bir galisma Ye tarafindan
yiiksek lisans tezi olarak yapilmistir. Bu ¢aligmada
Protein Yap1 Tahmin siirecinde evrimsel algoritma ile
yapilan ¢alismalarda karsilasilan giigliiklere deginilmistir
[5]. Paluszewski, protein yapilari i¢in kesin sonucu
bilinmeyen durumlarda yontemlerin degerlendirilmesi
amactyla gelistirilmis kriterler iizerinde durmustur[6].
Sistemin olusturulmasinda sonsuz ¢6ziim igeren uzayin
ortaya ¢ikaracagi zorluklarla ilgilenebilmek igin
ayriklagtirma iglemi iizerinde durulmustur. Zhang ve
arkadaslari, Genetik Algoritmanin temel operatdrlerinin
basarimini artirmak i¢in Tabu Arama algoritmasini temel
alarak gelistirmeler yapmuglardir. Gelistirilen yeni yontem
Ozel olarak olusturulmus doért Fibonacci dizisine ve g
gercek protein dizisine uygulanmis ve ayni diziler
iizerinde yapilan Tabu Arama ve Evrimsel Algoritma
tirevleri ile karsilastirilmigtir [7]. Genetik Algoritma ve
Tabu Arama algoritmasindan olusturulmus farkli bir yap1
da iki boyutlu olarak Jiang ve arkadaslar1 tarafindan HP
modeli kullanilarak Protein Yap: Tahmini problemine
uygulanmigtir. Elde edilen sonuglar Genetik Algoritma,
Evrimsel Monte Carlo ve Monte Carlo yontemleri ile
karsilastirilmistir [8].

AB kafessiz modelinin kullanildig1 bir ¢alismada Chen ve
arkadaglar1  tarafindan  Onerilen  Pargactk  Siirii
Optimizasyon algoritmas1 iizerinde rastgele hareketlerin
Levy-stable dagilimi ile elde edilmesi saglanarak alti
Fibonacci dizisi ve dort gergek protein i¢in sonuglar elde
edilmistir. Bu sonuglar PSO ile karsilastirilmistir [9].
Garza-Fabre ve arkadaslari, Protein Yapi Tahmin
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probleminde HP modeli icin kullanmilan enerji
fonksiyonlar1 ve gosterimlerinin etkili olabilmesi i¢in yeni
onerilerde bulunarak bu 6nerileri test etmiglerdir [10]. Lin
ve Su, 3DHP modelinin kullanildigi ve ¢6ziimlerin
Pargacik Siirii Optimizasyon ve Genetik Algoritma
kullanilarak olusturulan hibrit bir yapiyla elde edildigi bir
calisma yapmiglardir. Coziimler, 6rnek diziler iizerinde
algoritma 50000 adim kosularak elde edilmistir [11].

iki boyutta koordinatlar agisindan benzer ifade seklini
kullanan bir ¢alisma Chira tarafindan yapilmistir [12].
Calismada parmak izi ayriklagtirma olarak adlandirilan
katsayilarla tiim etkilesimlerin hesaba katildigi bir HP
modeli enerji fonksiyonu olarak kullanilmistir. Coziim
icin Evrimsel Algoritma temeli {izerine yerel tepe
tirmanma yonteminin eklenmesi ile olusturulan bir
yontem kullanmistir (ELF). Elde edilen degerler evrimsel
algoritma tiirevleri ile karsilagtirilmigtir. Johnson ve
Katikireddy protein yap1 tahmini i¢in HP modeli iizerinde
Genetik Algoritma kullanan diger arastirmacilardir [13].
Unger ve Moult tarafindan yapilan ¢alisma ve Patton ve
arkadaglar1 tarafindan yapilan c¢aligma ile sonuglari
karsilagtirtlmistir.

Zydallis  ve  arkadaslari,  Harvard  Universitesi
arastirmacilar tarafindan gelistirilen ve molekiil bazl
hesaplamalar icin genel olarak kullanilan CHARMm
enerji fonksiyonunu ikiye ayirmislar gergek protein yapisi
tizerinden kendi gelistirdikleri Cok Amag¢ Fonksiyonlu
Hizli Daginik Genetik Algoritma (MO fmGA) ile dihedral
acilart buldurmuglardir [14]. Olusturulan yontemler Met-
Enkhephelin ve Polyalanine proteinleri {izerinde
calistirilmis ve yarigmaci kalip tiirline gore referans alinan
fmGA c¢alismas1 ile karsilagtirnlmigtir.  Bahamish,
Abdullah ve Salam yaptiklar1 ¢aligmada, Protein Yapi
Tahmini probleminde ABC algoritmasini kullanmiglardir.
Calismada proteinin gosterimi torsiyon agilart kullanilan
tam atom modelidir. Torsiyon agilarindaki degisimlerle
protein yapilart elde edilir. Yayinda SMMP molekiiler
dinamik paketi i¢indeki ECEPP/2 gii¢ alanlar1 denklemi
enerji fonksiyonu olarak kullanilmistir. Baglangi¢
¢oziimleri olusturuldugunda SMMP paketi icinde gelen
otomatik yontemlerle ¢Oziimler baslangicta
iyilestirilmislerdir [15]. Lin ve Su yaptiklar1 ¢calismada iki
ve U¢ boyutlu HP kafes modeli {izerinde ABC
algoritmasinin problem i¢in diizenlenmis bir tipi olan
Diizenlenmis Yapay Art Kolonisi (MABC) algoritmasini
kullanmiglardir [16].

Yakin zamanda yapilan ¢aligmalarda 3DHP kafes modeli
gosterimiyle Markov Monte Carlo ve Karinca Koloni
otimizasyon (ACO) [17], Ates Bocegi (FA) [18] ve
Genetik  Algoritma (GA) [19] bazli yaklasimlarin
onerildigi goriilmektedir. [20]’de ise bu g¢aligmadakine
benzer 3DHP-SC gosterimi kullanilmistir. Ancak, enerji
hesaplamalart sadece HH bag sayis1 iizerinden
yapilmistir. Problemi farkli ve daha 6zel yonleri ile ele
alan ek kisitlar1 ortadan kaldirma ve uzayt yeniden
bi¢imlendirme, yeni bir gruplama ydntemi belirleme ve
6zel kuantum cihazlarinda protein yapisi ¢6ziim islemine
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on  bilgi olusturma calismalarina

rastlanmaktadir.

[21-23]de

3. PROTEIN YAPILARI ve MODELLERI (PROTEIN
STRUCTURES AND MODELS)

3.1. Proteinler (Proteins)

Proteinler ~canlilarda en fazla bulunan makro
molekiillerdir. Proteinlerin birincil yapist DNA tarafindan
denetlenir.  Proteinler aras1 fark amino  asit
dizilimlerindeki farktan ileri gelir ve amino asitlerin farkl
dizilimleriyle sayilamayacak kadar farkli protein elde
edilebilir.

3.2. Protein Sentezi (Protein Synthesis)

DNA’dan RNA aracilifiyla almman kodlar uygun amino
asitleri secer ve bu amino asitler arasinda peptit baglari
kurularak protein sentezlenir. Amino asitlerin se¢imi i¢in
DNA’daki ii¢ baza karsilik gelen kodlar kullanilir. Bu
yapiya kodon ismi verilmektedir. Protein sentezine
genellikle translasyon veya terciime adi verilir. Protein
sentezi esnasinda canlinin genetik kodunda bulunan dort
baz, yirmi amino aside terciime edilir. Sentez bitisiyle tim
elemanlar serbest birakilir ve proteinler gérevlerini yerine
getirebilecek yapiya kavustuktan sonra gorev yerlerine
giderler. Protein sentezi, hiicrede ¢ok hizli ger¢eklestirilen
bir faaliyettir. Bu duruma ragmen protein sentezinin farkli
adimlar1 belirli bir sira dahilinde izledigi bilinmektedir
[24].

3.3. Protein Yapilari (Protein Structures)

Protein yapilari, proteinlerin gorevlerini ifa edecek ii¢
boyutlu sekli almalarin1  agiklayan bir terimdir.
Proteinlerde peptit bag atomlar1 Sekil 1°de goriildigi gibi
bagmm  diizlemine sabitlenmiglerdir. Proteinlerin
esneklikleri, omurgadaki C, atomuyla olan baglardan
gelir. Genel olarak protein molekiiliindeki her amino asit
omurga i¢indeki hareketliligi ifade eden ¢ ve v acilart ile
ifade edilirler. Ancak bu gosterimde yan zincir bilgisi
eksiktir ve yan zincirlerin serbestlik dereceleri daha
yiiksek olabilmektedir. Bu iki a¢1 ile birlikte, cis — trans
durumunu ifade eden bir ag1 ve yan zincirler igin y; olarak
adlandirilan sekiz a¢1 kullanilmaktadir. Polipetit zincirinin
protein yapisini kazanmasi isleminde Gibbs’in minimum
serbest enerji aranma fikri kabul gérmektedir [12]. Protein
yapilart genel olarak dort baglik altinda incelenmektedir

[1].
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Sekil 1. Rijit peptit diizlemi
(Rigit peptide plane)

a) Protein birincil yapilar: (Protein primary structures)

Protein birincil yapisi, proteinin kimyasal igerigini
gosterirken yerine getirecegi fonksiyon hakkinda bilgi
vermemektedir. Amino asitler herhangi bir katlanma
gostermeden sadece dizilim siralart ile ifade edilirler.
Protein birincil yapilart kendinden sonraki yapilarin
temelini olusturur. Birincil yapidaki amino asitlerin
fiziksel ozellikleri protein sentezinden hemen sonra ii¢
boyutlu olarak protein zincirinin sekillenmesine neden
olur. Birincil yapilar sonraki yapi tiirleri igin kaynak
noktast oldugundan sonraki yapilarin tahmininde birincil
yapilarin  kullanildigi  birgok yontem bulunmaktadir.
Gergek birincil yapiya uygun bir drnek Sekil 2’de
goriilmektedir.

1 o v e oo o

Sekil 2. Protein birincil yap1 rnegi
(Protein primary structure example)

b) Protein ikincil yapisi (Protein secondary structure)

Proteinlerin ikincil yapilar1 amino asitlerin etkileserek
olusturduklart lokal yapilardir. Lokal olarak ele
alindiklarindan, ikincil yapilar tersiyer yapi tahmininden
¢oziimii ¢ok daha kolay bir problemdir. Ikincil yapilar
daha sonra etkileserek daha iist yapilari olustururlar. Bir
grup ikincil yapinin birlikte ele alinmasi ile olusan yapiya
motif, daha genel olarak ele alindiginda karsilasilan
yapiya kat ismi verilmektedir.

¢) Protein iigiinciil yapilar: (Protein tertiary structure)

Proteinlerin gorevlerini agiklayan ve dogada tekil olarak
bulunduklar1 ii¢ boyutlu yapidir. Proteinleri tersiyer
yapilarinda kararli halde tutan etkilesimler; hidrojen
baglar1, disiilfit baglari, iyonik etkilesimler, Van der
Waal’s kuvvetleri, kutupsuz yan zincir etkilesimleridir.
Canli organizmada gorev yapan proteinler Sekil 3’te
ornek yapisi verilen {igiinciil yapilari ile bulunurlar.
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Sekil 3. Top cubuk yapist ile protein tersiyer yapist (Protein
tertiary structure with ball stick model)

d) Protein kuaterner yapilari
structure)

(Protein quaternary

Proteinler tek polipeptit zincirinden olusabilecegi gibi
bazi durumlarda iki veya daha fazla polipeptit zincirinden
meydana gelebilirler. Bir araya gelerek protein olusturan
bu polipeptit zincirleri monomer olarak adlandirilirlar.
Iste bu birden fazla tip proteinlerde monomorler bir araya
gelerek yeni bir yapi olustururlar. Olusan bu yap1
kuaterner yapi olarak isimlendirilir.

3.4. Protein Yapi Tahmini (Protein Structure Prediction)

Protein yapi tahmini, sadece amino asit dizisi bilinen
polipeptitlerin islevselligini saglayan dogal yapilarini
tahmin etme islemidir. Protein yapisini etkileyen yegane
bilgi amino asit dizisidir. Bu bilgi 1s18inda protein dizisini
alarak tersiyer yapisini ¢ikti olarak veren algoritmalar
gelistirilmektedir. Tahmin isleminde temel alinan kabul
Anfisen’in termodinamik hipotezidir [25]. Protein dogal
yapisint  kazanirken temel degisikleri €, etrafindaki
baglarda gergeklesir. Bu islem gerceklesirken olusan
olaylar bilinmemektedir. Bu nedenle farkli yontemler
kullanilarak enerji sahasi arastirilmakta ve bulunan
sonuglarda en diisik serbest enerjili katlanma
secilmektedir [26].

Proteinler i¢in miimkiin katlanma sayisinin astronomik
boyutlara ulagsmasindan dolay: rastgele arama ile dogru
yapmin bulunmasi imkansizdir. Bu duruma Levinthal
Paradoksu denir [27]. Proteinler katlanirken biiyiik enerji
engellerini asmayacak sekilde ilerledikleri kabuli biiyiik
enerji degisimleri olmadan siirecin modellenmesi genel
kabuliinii getirmistir.

Proteinlerin dogal yapilarii1 nasil aldiklarindan ziyade
ihtiya¢ duyulan bilgi yapmnin kendisidir. Coziimde
karsilagilan ilk problem, kuantum mekanigi kurallarma
gore  katlandigi  diigliniilen  proteinlerin  enerji
fonksiyonlarimin belirlenmesinin su an igin imkansiz
olmasidir. Calismalarda bag enerjisi ve elektrostatik
kuvvetler gibi bircok farkli faktoriin belirli katsayilarla
toplanarak enerji fonksiyonlarim1 elde etme egilimi
yiiksektir. En ¢ok kullanilan yontem ise amino asitlerin
suyla etkilesimini ele alan yontemlerdir.
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Coziimii engelleyen 6nemli durumlardan bir digeri ise
¢oziim uzaymin kaba bir sekilde incelenmesi miimkiin
olmayan biiyiiklikte olmasidir [28]. Bu nedenle
caligmalarda arama bolgesini en aza indirgenmesi amact
giidiilmektedir. Bu yiizden ¢oziim uzayinin sadece iyi
¢ozlimlerin bulunma ihtimalinin fazla oldugu kisimlarimin
aranmasi gerekmektedir. Enerji hesabinda tam dogru
sonucun bulunmasi yerine goreceli olarak hesaplama
yeterli goriilmektedir. Bu nedenle sabit degerlerin igleme
katilmasma gerek yoktur ve katsayilarla enerji
terimlerinin agirliklandirildigi gii¢ alanlart kullanim icin
olduk¢a uygundur. Gii¢ alanlar1 bircok parametreye bagli
oldugu ve kesin enerji degerleri hesaplanmadigi igin
caligmalarda ayni parametreler kullanilmadan
karsilagtirmalar yapilamaz ki bu nedenle skorlar yerine
tahminleri karsilagtirmak daha uygundur [29].

3.5. Protein Modelleri ve Hesaplama Yontemleri( Protein
Models and Calculation Techniques)

Yapilan c¢alismalar protein yapi tahmin problemlerinde
detayli gosterimlerin karmasik olan problemi daha i¢inden
cikilmaz hale getirdigi sonucunu ortaya koymustur.
Protein gosteriminde ama¢ miimkiin olan en basit sekilde
dogadaki proteinlere en yakin gosterimi elde etmektir. Sik
kullanilan modeller iki kategoriye ayrilmaktadir; bunlar
kafes modelleri ve kafessiz modellerdir. Kafes
modellerinde bir i1zgara bulunur ve yapisal elemanlar
1zgaranin koselerine yerlestirilirler. Kafessiz modellerde
yapisal elemanlar siirekli uzayda konumlanirlar. iki grup
icinde en ¢ok kullanilan modeller HP kafes ve AB
kafessiz modelleridir [10].

a) HP Kafes Modeli (HP Lattice Model)

HP kafes modeli basitligi ve anlagilirliginin yani sira
olusturdugu modellerin kolay ¢6ziimlenebilmesi agisindan
calismalarda en c¢ok tercih edilen modeldir. Tki ve ii¢
boyutlu olarak bir¢ok farkl ¢esidi gelistirilmistir. En basit
sekli iki boyutlu seklidir. Genel olarak kare kafes yapist
tercih edilmektedir. HP modelinde, yirmi amino asit
hidrofobik (H) ve kutuplu (P, hidrofilik) olarak iki sinifa
ayrilir. Bu ayrim su ile etkilesime girme egilimleri {izerine
belirlenmektedir. HP ile protein yap1 tahmini, iki boyutlu
kare ve ti¢ boyutlu kiip kafes i¢in NP-Zor problem olarak
simiflandirilmstir [10].

b) AB Kafessiz Modeli (AB Off-lattice Model)

AB kafessiz modeli, HP ile temel kurallar agisindan ciddi
benzerlikler gosterir. Amino asitler bu modelde de
hidrofobik (A) ve kutuplu (B) olmak fiizere iki sinifa
ayrilir. Amino asitler siirekli uzayda oldugu i¢in konum
hesaplarinda bazi farkliliklar goriilmektedir. Bu modelde
monomerlerin  birim uzunluktaki baglarla polimer
olusturdugu kabulii yapilir. Enerji fonksiyonu Esitlik
(1)’de goriilmektedir [9].
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n-1 n-2 n
1
E= lZZ Z(l —cosB;) + ; j;z 4’[TJ12 — C(fi,fj)ri}é] )

Burada 6; (0 < 6; < m), iki ardil bag vektori arasindaki
ag1; 15, i ve j kokleri arasi uzaklik (i < j); C(fi.fj) ele
alan ciftlerin tiiriine gore deger alan sabittir (AA, BB ve
AB i¢in sirasiyla +1, +%,%’ dir). 7;; hesaplanirken {ig
boyutlu diizlemde 6 bag agilari ve B burulma acilar
kullamlir. Uzerinde degisiklik yapilarak en iyi sonug
bulunmaya calisilan parametreler bu agilardir. Her n
amino asitli model (n — 2) bag agist ve (n — 3) burulma
agist  ile ifade edilir. Konumlarin  Kartezyen
koordinatlarina doniisiimii Esitlik (2)’deki gibidir.

pos(i)
(0,0,0),i =1
(0,1,0),i =2
_ (cos(8,),sin(6,),0),i =3 )
) /pos(i— 1)y + cos(8;_2) cos(Bi—z),
| (pos{i — 1), +sin(8;_) cos(Bi-3) ,>,4 <<n
pos(i — 1), + sin(i-s)
4. YAPAY ARI KOLONIiSi ALGORITMASI

(ARTIFICIAL BEE COLONY ALGORITHM)

4.1. Temel Yapay Art Kolonisi Algoritmasi
Artificial Bee Colony Algorithm)

(Basic

Arilarin dogadaki yiyecek arama davranisi dogadaki zeki
sireglerden birisidir. Bu siire¢ modellenerek ¢ozimii
klasik yontemlerle zor olan problemlerin ¢oziilebilecegi
Karaboga tarafindan ortaya atilmig ve siireci modelleyen
Yapay Ar Kolonisi (Artificial Bee Colony) algoritmasi
gelistirilmistir  [30]. Modelde yiyecek kaynaklarinin
yerleri optimizasyon probleminin olasi ¢6ziimlerine,
kaynaklarin nektar miktarlar1 da bu ¢6ziimlerin probleme
uygunluk degerlerine karsilik gelmektedir. Yapay Ar
Kolonisi algoritmasinda, ilk olarak kasif arilar birer
kaynak bulur ve gorevli ar1 olurlar. Bulduklar1 kaynaktan
aldiklar1 nektarla kovana donerler. Kovanda bekleyen
gozcii artlar tiim kaynaklarla ilgili bilgileri aldiktan sonra
bu bilgileri degerlendirip segtikleri bir kaynaga yonelirler.
Nektar1 tiikkenen kaynaktaki gorevli ar1 kasif ar1 olup yeni
bir kaynagi rastgele aramaya baslar [31].

Baglangig ¢oziimleri Esitlik (3)’teki gibi kaynagi
etkileyen parametrelerin alt ve {ist sinirlart arasinda
rastgele bir degerle ifade edilir.

Xij = x]fmin + rand(o,l)(x]fmax _ xjmin) 3)

Formiilde i,i = 1,...,SN olacak sekilde kaynagi ve o
kaynaga yonelen gorevli artyr ifade eder. j,j=1..D
olacak sekilde tiim kaynaklarin parametrelerini gdsteren
indislerdir. SN, toplam kaynak sayisini; D, toplam
parametre sayisini ifade eder. x™** ve xjmi", j
parametresinin alt ve iist sinirlaridir. Ayrica her kaynak
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icin gelistirilememe sayisi
baslangicta sifirlanir [32].

olarak failure; sayaci

Gorevli ve gozcii arilar nektar alinan kaynagin etrafinda
arama yaparak o kaynaklarin nektar miktarin1 kendi
bulunduklar kaynakla karsilastirirlar. Etraftaki kaynaklar
aragtirma igleminin matematiksel ifadesi Esitlik (4)’te
verilmistir.

vy = x5 + by (g — x5) “)
min min
xj B v” < xj
— min max
vij = vij , Xj < vij < Xj (5)
max max
Xj , vij > Xj

X; ile belirtilen her kaynaktan rasgele segilen bir
parametrenin degeri degistirilerek ¥; olusturulur. Bu
degistirme isleminde rastgele secilen k. ¢oziim
kullanilmaktadir. Bu  sekilde kaynaklar birbirine
yaklastikca adim biiyilikligi kiigiilerek daha yogun bir
arama gerceklesecektir. ¢;;, [—1,1] araliginda rastgele bir
sayidir. Sinirlart asan ¢oziimler sinirlara Esitlik (5)’deki
gibi sabitlenir. Elde edilen kaynaklarin nektar degerleri
hesaplanarak Esitlik (6) ile hesaplanarak Yapay Ar
Kolonisi algoritmasinda kullanilir. Elde edilen uygunluk
degerleri ile aggdzli bir secilim yapilir ve eger eldeki
¢oziim yeni c¢oziimle degistirilirse failure; degeri
sifirlanir yoksa bu deger bir artirilir. Gozcli arilarin
kaynagi se¢cme olasiliklar1 Esitlik (7)’de verildigi gibi
hesaplanir.

1
- >
fitness; = 1+f; » fiz0 (6)
14+abs(f)) , fi<O
_ fitness;
pi= S, fitness; )

Tim gorevli ve gozcii arilar bir arama siireci ¢evrimini
tamamladiktan sonra gelistirilemeyen kaynaklar kontrol
edilir. Bu islem ig¢in kullanici tanimli limit isimli
parametreyi asan failure; degerine sahip kaynak birakilir
ve gorevli ar1 kasif ar1 olarak rastgele yeni bir kaynaga
yonelir.

ABC algoritmasi niimerik problemler i¢in gelistirilmis
olmakla beraber literatiirde ayrik problem uygulamalarina
da rastlanmaktadir. Ayrik optimizasyon, ¢éziimlerin farkl
ayrik degerlerden olustugu optimizasyon problemleridir
[33]. Siirekli optimizasyon problemleri gibi her ¢dziim bir
amag degeri ile ifade edilmektedir. Protein yap1 tahmini
problemi de kafes modelleri kullanildiginda ayrik bir
problem halini alir. Bu sekilde mimkiin ¢6ziim sayisi
sonlu sahaya alinmig olur. Ancak, problemin anlasilirlig
ve ¢Oziimlenebilirligi daha da karmasik bir hal almig
olabilir ve ¢akigma problemleri ile karsilasma ihtimali
artabilir.
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ABC temelli yeni yaklagimlarda ayrik optimizasyon
problemler i¢in uyarlamalar ¢ok Onemli bir yer
tutmaktadirlar. Coziim aranan bilindik ayrik optimizasyon
problemlerinden Is Yeri Akis Cizelgeleme Problemi ve
farkli tiplerdeki veri setlerinde dinamik kiimeleme
islemleri i¢in olusturulan modeller onerilmistir [32-37].
Ayrica yayinda ele alinan problem gibi yeni nesil
problemler olarak nitelendirilebilecek Bulut Servis
Kompozisyon Problemi ve DNA Coklu Dizi Siralama
Problemi iizerine olusturulan modeller de gelistirilmistir
[38, 39].

4.2. Onerilen Ayrik Yapay Ar Kolonisi Algoritmasi
(Proposed Discrete Artificial Bee Colony Algorithm)

Bu c¢alismada onerilen modelde ABC algoritmasinin
temel yaklagimlarina tamamen sadik kalarak ayrik bir
problem olan 3DHP-SC Modeliyle Protein Yap: Tahmini
iizerinde ¢alisilmistir [40]. Onerilen algoritmanin kaba
kodu Sekil 4’te verilmistir. Klasik HP modelinde her bir
diigiim bir amino asidi gdsterirken, 3DHP-SC modelinde
her amino asit bir yan zincir ve bir omurga olmak {izere
iki diiglimle tanimlanmaktadir. Dogadaki molekiillerde
hi¢bir atom bagka bir atomla ayn1 konumda bulunamaz.
Bahsi gegen fiziksel kisit nedeniyle elde edilen yapida
higbir yap1 elemanmin diger elemanla c¢akismamasi
gerekir. Ancak g¢akigsmalari tamamen engellemek hem
hesaplama maliyetini artirmakta hem de optimizasyon
algoritmalariin kisa zamanda gelisimini durdurmasina
neden olmaktadir. Bu nedenle verilen 3DHP-SC puan
hesaplama sisteminde ¢cakigmalar cezalandirilmaktadir.

Elde edilen ©bir yapmin 3DHP-SC  puaninin
hesaplanabilmesi i¢in elemanlarin koordinatlarinin, ig
koordinat sisteminden Kartezyen koordinat sistemine
doniistiirilmesi  gerekmektedir. Doniisim  isleminin
yapilabilmesi i¢in her zaman ilk omurga Kartezyen
koordinat sisteminin orijininde, ilk yan zincir ise her
zaman (0, -1, 0) noktasinda alinir. Geri kalan doniistimler
ilk elemanlarin konumlarindan hareketle yapilir [41].
Algoritmanin ¢aligmasi esnasinda i¢ koordinatlar arasinda
Onceki elemanla cakismasina neden olacak koordinat
engellenmektedir.

1- Baslangic kaynaklarin belirle (3)

2- Isci ar1 fazi: isci arilar kaynaklara gonder ve komsu
kaynaklar1 kesfet (4,5)

3- Gozcii a1 fazi: gézcii arilart kaynak miktarina gore
belirlenen olasiliklara (7) bagli olarak secilen
kaynaklara gonder ve komsu kaynaklar kesfet (4, 5)

4- Kasif ar fazi: terk edilen kaynaklar yerine yeni
rastgele kaynak olustur (3)

5- Eniyi kaynag tut

6- Durdurma kriteri saglanmadiysa 2, saglandiysa 7.
adima git

7- En iyi sonucu al ve bitir

Sekil 4. Onerilen ABC algoritma tiirevi kaba kodu (Psuedo
code of proposed ABC algotihm)
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Degerlerin ayrik olusu ve aralarinda herhangi bir siralama
iliskisi bulunmamasi1 sebebiyle komsu ¢6ziim iiretme
islemi i¢in daha Once yapilan ayrik problem ¢oziimleri
g6z Onilinde bulundurularak farkli bir strateji iiretilmistir.
Bu stratejiye gore Yapay Art Kolonisi algoritmasinin
kullandig1 [-1,1] araligindaki rastgele eleman, Onerilen
yontemde segilen araliktaki elemanlarin yeni iretilen
¢cozlime aktarilirken gegirecegi islemi belirlemektedir.
Ayni aralikta olusturulan rastgele deger 0,5’ten biiyiikse
alinan elemanlar ¢6ziimde ayni konuma islem yapilmadan
eklenmektedir. Rastgele deger -0,5’ten kiigiikse alinan
degerler ters sira ile ilgilenilen ¢oziime eklenerek yeni
¢oziim iiretilmektedir. Uretilen rastgele deger (0, 0,5]
araliginda ise, yeni ¢ozlim lretmekte yararlanilan
¢oziimden rastgele segilen bir parametre ilgilenilen
araliktaki bir ¢oziimle degistirilir. Diger durumlarda ise
ilgilenilen aralikta segilen bir deger rastgele bir degerle
degistirilir. Bdylece ¢oziimlerin birbirine benzemesi
belirli bir siire engellenir. Yapay Ari  Kolonisi
algoritmasinin uygulanig 6rnegi Sekil 5’te goriilmektedir.
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Sekil 5. Onerilen yeni ¢dziim iiretme mekanizmas1
(Proposed new candidiate generation mechanism)

5. DENEYSEL CALISMALAR
STUDIES)

(EXPERIMENTAL

5.1. Kullanilan Yontemler (Used Techniques)

Protein tersiyer yapt calismalarinda HP tipi etkilesim
temel olusturmaktadir. Proteinlerin dogasiyla 1ilgili
calismalar ilerledikce yeni diizenlemeler ile HP modelinin
daha etkin tirevleri gelistirilmektedir. Bahsi gecen
hidrofobiklik 6zelligi amino asitlerin yan zincirine ait bir
Ozelliktir. Su halde daha etkili ve ger¢ekei bir ¢6ziim igin
amino asitleri modelde omurga ve yan zincir olarak iki
boncukla gostermek daha gergekcidir [41]. Yan zincir ait
oldugu omurgaya birim uzaklikta bulunmak zorundadir.
Yan zincirler isleme katildig1 i¢in baslangi¢ amino asidi
icin yapilan (0,0,0) noktasinda bulunma kabulii omurga
icin korunarak ilk amino asidin yan zinciri her zaman (0,-
1,0) noktasinda olarak kabul edilir.

3DHP-SC modelinin enerji hesabinda sadece H tipi amino
asitlerin etkilesimlerinin degil diger yap1 elemanlarinin
etkilesimlerinin de ele alinmasi ile daha gergekgi bir yap1
elde edilmesi amaclanmistir. Gergek proteinler H tipi
amino asitleri merkeze alarak katlandiklarinda bu
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merkezin etrafin1 diger yap1 elemanlar1 ile sarma egilimi
gosterirler. Boylece siki bir yapi1 olusur ve gorev yapabilir
duruma gegerler. Elde edilen modelin daha siki olmast
icin enerji fonksiyonumuza bu olusumla gorevli iki
carpan daha eklenmistir [41].

score = [H — (NC X CezaPuant)]

X RadiusGy X RadiusGp ®)
H=¢€yy Z 6riﬂH+€BB Z 6riEB+€BH Z 6TiB_H
i=1,j>i ’ i=1,j>i+1 ! i=1,j%#i ’
+ €pp Z 6T5P + €up 5ri7p (9)
i=1,j#i i=1,j>i
+ €pp Z 6riI}P
i=1,j>i
Naa Y 4 7
R = Jzizl[(xi —0 =D +@E=D)
Naa
RadiusGy = maxRGy — RGy (11)
RadiusGp
1 , (RGp—RGy =0)
- 1 T (12)

1— (RGp — RGy) ' diger durumlarda

Formiiller incelendiginde Esitlik (10) i¢cin RG,,, aa
kismina gelecek ilgilenilen amino asit i¢in hesaplanan bir
degerdir. N,,, ele alinan amino asitle ayni sinifta olan
amino asitlerin sayisidir. Esitliklerdeki RadiusGp, P tipi
amino asitler i¢in doniis yarigapi, RadiusGy, H tipi
amino asitler i¢in doniis yarigapidir. maxRGy, zincir
katlanmadan diiz haldeyken RGpy’mn hesaplanmasiyla
bulunan degerdir. Esitlik (9) icin exy, XY tipi etkilesimin
katsayisidir. Her biri i¢in bu deger Onceden belirlenir.
6ri;]gy, X tipinden bir yap1 elemana birim uzaklikta Y

tipinden ka¢ eleman oldugunu
Esitliklerde verilen NC, ¢akisma sayisidir.

gostermektedir.

5.2. Kullanilan Parametreler (Used Parameters)

Calismada HP modelinde siklikla kullanilan, H ve P
olmak iizere suyla etkilesim acisindan iki elemanli olarak
olugturulmus referans diziler lizerinde g¢alisilmistir. Bu
referans diziler, ¢alismalarin ¢ok farkli dizilimler iizerinde
dizilimden bagimsiz olarak elde edilecek basariy1 6lgecek
sekilde HP modeli ile yapilan ilk c¢aligmalarda
belirlenmistir [2]. Kullanilan referans diziler Tablo 1°de
verilmistir.
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Tablo 1. HP modeli igin belirlenmis Unger273d.* test
dizileri [42] (Unger273d.* benchmark sequences for HP model)

Isim Uzunluk HP Zinciri
Unger273d.1 27 (PH)®H?P?(HP)?P*°H?P
Unger273d.2 27 PH2PYH2P2H2P2HP2HPH
Unger273d.3 27 H*PSHPSH®PSH
Unger273d.4 27 H3P2H*P3(HP)*PH?*P?HP>H?
Unger273d.5 27 H*P*HPH?P3H?P*°
Unger273d.6 27 HPSHPH®P?H?P3HP*HPH
Unger273d.7 27 HP?HPH?P3HPSHPH?(PH)*H
Unger273d.8 27 HP(HP)?P"HPH?
Unger273d.9 27 P’H3P*HPH*P3HP?HP?
Unger273d.10 27 PSH(HP)S(PHH)?PHP?

Yapay An Kolonisi algoritmasinin program kodu
MATLAB programlama ortaminda olusturulmus ve i7
islemcili 4GB RAM ve 64 bit isletim sistemine sahip
masaiistii bilgisayarda kosulmustur. Yapay Ari1 Kolonisi
algoritmasi i¢in kullanilan parametreler; limit degeri 200,
koloni biiyiikligii (NP) degeri 50, jenerasyon sayisi 2000
seklindedir. Kaynagin kalitesini belirleyen parametrelerin
(D) sayisi, protein dizisinde bulunan amino asit sayisinin
iki katindan iki eksik olarak belirlenmistir. Bunun nedeni
her amino asidin iki yapi elemaniyla (omurga ve yan

zincir) belirtilmesi  ve ilk iki yapt elemaninin
konumlarmin sabit olarak kabul edilmesidir. Protein
modeli  olarak  kullamilan 3DHP-SC  modelinin

parametreleri olarak ise H enerjisini hesaplamak i¢in €y
10; €yp Ve €gy -3; €pp, €gp Ve €gp 1 olarak almmistir.
Ayrica ceza degeri 10 alinarak sonuglarin g¢akigsmasiz
olmast saglanmaya c¢alisilmigtir. Algoritma 10 kez
kosulmus ve cakismasiz en yiiksek degerler elde
edilmistir. Alinan sonuglar molekiillerin gorsellestirilmesi
icin kullanilan en yaygin model olan top ¢ubuk modeli ile
verilmigtir.

5.3. Elde Edilen Sonuclar (Obtained Results)

Protein Yap1 Tahmin siirecinde bir¢ok farklt model ve her
bir model igin farkli  hesaplama  ydntemleri
kullanilmaktadir. Asil amag, yiiksek skor elde etmek
yerine proteinlerde katlanma sonucu artma egiliminde
olan etkilesimleri son yapida en fazla sayiya ulastirarak
proteinin organizmadaki ger¢ek sekline en uygun yapiy1
elde etmektir. Bu nedenle literatiirde, elde edilen sonuglar
etkilesimler acisindan degerlendirilmektedir. Molekiillerin
dogal yapisindan  gozlemlenerek  eklenen  diger
etkilesimlerin sonuca direk etkisinin olmamas1 ve verilen
katsayilarin tartismali olmasi nedeniyle ¢oziimiin kalitesi
sadece H tipi amino asitlerin etkilesim sayist ile
belirtilmektedir.

Yapay Ar Kolonisi algoritmasi ile 3DHP-SC modeli
kullanilarak Protein Yap:t Tahmin Problemi igin iiretilen
¢Oziimler daha Once yapilan Paralel Genetik Algoritma,
Hiyerarsik Paralel Genetik Algoritma ve Yapay Arn
Kolonisinin farkli bir gergeklestiriminden elde edilen
sonuglar ile karsilastirilmistir. Sadece bu {i¢ ¢aligmanin
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secilme nedeni, ilgili calismalarda 3DHP-SC modelinin
kullanilmis olmasidir [29, 41, 43].Karsilagtirma yapilan
Paralel Genetik Algoritma (PGA), Yapay Ari Kolonisi,
Hiyerarsik Paralel Genetik Algoritma (HPGA), Yapay Ar1
Kolonisi (Sequential ABC - sABC) ve paralellestirilmis
sekilleri (MS-ABC, HH-ABC 1, HH-ABC 2)
calismalarinin daha saglikli degerlendirilebilmesi igin
uygulamada kullanilan parametreler on bilgi olarak
verilmektedir. HPGA ve PGA kullanilan calismalarda
baslangi¢ popiilasyonunun yarist ¢akismasiz ¢oziimlerden
olusmakta diger yarisi ise rastgele iiretilmektedir. PGA’da
uygunluk hesaplama isleminde Esitlik (13)’de goriildiigii
gibi Cppye ile belirtilen kullanicr tanimli bir dlgekleme
degeri alinmistir. Parametre 1,2 < ¢ < 2,0 olacak sekilde
belirlenmektedir. Ayrica se¢ilim isleminde k-turnuva
yontemi kullanilmigtir. Tablo 2’de verilen parametrelerle
20 farkli kosma gerceklestirilmisticr [29]. HPGA ile
yapilan calismada, Ikinci parametre gd¢ orani olarak
adlandirilmaktadir. Bu parametre, her go¢ olayinda diger
ana bilgisayara gegecek en iyi ¢Oziimlerin sayisini
belirlemektedir. Tablo 3’te verilen parametreler
kullanilarak 100 farkli kogma gergeklestirilmistir [41].

"= cmue X f (13)
[30]’da ABC algoritmasinin serial (SABC) ve 3 farkli
paralel yontemleri (MS-ABC, HH-ABCI1, HH-ABC2)
3DHP-SC modeli ile benzer sekilde kullanilmigtir. Ancak
ilgili c¢aligmada bu yontemler diger c¢aligmalarla
kargilagtinlmamistir.  Gergek  degerlendirme  kriteri
yazarlarin 6nceki yayinlarinda ve referans yaymlarda HH
etkilesim sayisi olarak kabul gorse de [30]’da uygunluk
degerleri verildigi igin ayni sartlarda uygunluk degerleri
ile kargilagtirma yapilmistir. Caligma [43]’da koloni
biiyiikligii sABC ve MS-ABC’de 250, HH-ABC 1’de
252, HH-ABC 2’de 1000 alinmis ve popiilasyon 6000
olarak alinmis 100 defa kosularak sonuglar elde
edilmistir, ilgili karsilagtirmalar skorlarin ortalama
degerleri hesaplanarak yapilmistir.

Tablo 2. PGA parametreleri

(PGA parameters)

Parametre {smi Deger
Jenerasyon sayist 3000
Popiilasyon biiyikligii 472
Cakigsmasiz birey orani %3
Caprazlama orani %80
Mutasyon orani %S5
Turnuva boyutu %3
Cmuit 174
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Tablo 3. HPGA parametreleri

(HPGA parameters)
Parametre Ismi Deger
Jenerasyon sayisi 3000
Grup sayisi 4
Popiilasyon biiyiikliigii 500
Caprazlama orani %80
Mutasyon orant %8
Turnuva boyutu %3
Ornek seyreltme jenerasyonu 300
Turnpva icin zay1f olunan 300
jenerasyon sayisi
Go¢ boslugu 120
GO¢ orant 5

Kosmalar sonucu elde edilen en iyi HH etkilesim
sayilarindan olusan sonuglar HPGA ve PGA ile
karsilagtirmali olarak Tablo 4’te verilmistir. Bulunan
sonuglara gore olusan protein yapilart top g¢ubuk
modeliyle gorsellestirilmis ve Sekil 6’da verilmistir. Elde
edilen sonuglarin siire¢ igerisindeki gelisimi Sekil 7’de
verilen yakinsama grafiklerinden goriilmektedir. Ayrica
ABC tiirevlerinin bulundugu diger ¢alismada ortalamalar
ele alindigi i¢in kogmalarin ortalamalar1 agisindan
karsilagtirma Tablo 5°te yapilmistir. Onerilen ABC
algoritmasi i¢in segilen parametreler incelendiginde
yaklasik 1,000,000 degerlendirme yaptigi ve 28,320,000
degerlendirme yapan PGA’y1 test dizilerinin yedisinde
geetigi ve liclinde ayni sonuglart verdigi goriilmektedir.
PGA {izerine yapilan gelistirmelerle degerlendirme
sayisinin  arttifl ve cesitli 6zellestirmelerin  yapildigi
HPGA ile hemen hemen ayni performansi gosterdigi
goriilmektedir. HPGA’nin parametreleri incelendiginde
150,000,000 degerlendirme yaptigr goriillmektedir ve bu
yaklagik 150 kat fazla maliyetli bir isleme neden
olmaktadir. ABC’nin 6nceki gergeklestirimi ilgili yayinda
diger calismalarla karsilagtirilmamis ve sadece kararlilik
acisindan degerlendirilmistir. Onceki ABC
gergeklestiriminin - de 150,000,000 ve 600,000,000
degerlendirme yaptig1 parametrelerden goriilmektedir.

Tablo 4. Onerilen model ile PGA ve HPGA yéntemlerinin
HH etkilesim sonuglar1 (HH interaction results of proposed ABC,

PGA and HPGA)
Sonuglar
Protein Modeli
PGA HPGA ABC
Unger273d.1 10 12 13
Unger273d.2 12 13 13
Unger273d.3 11 13 13
Unger273d.4 18 22 21
Unger273d.5 11 13 13
Unger273d.6 13 14 14
Unger273d.7 16 16 16
Unger273d.8 6 6 6
Unger273d.9 9 10 10
Unger273d.10 14 14 14
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Tablo 5. Onerilen ABC modelinin ve ¢alisma [30]’dan

alinan ortalama skor degerleri (The mean scores of proposed
ABC and of the algorithms from [30])

Protein MS- HH- HH-
Modeli | S2BC | Apc | aBci | aBca | ABC
Unger
073d1 | 523:27 | 524,15 | 581,83 | 517,21 | 954,98
Unger
173d | 52948 | 530,51 | 673,95 | 588,74 | 111425
Unger
17343 | 62111 | 620,05 | 772,36 | 711,37 | 1108,19
Unger
173d4 | 938:36 | 940,91 | 1002,59 | 989,55 | 1108,95

Sekil 6°da verilen top ¢gubuk modelinde kirmiz1 ile H tipi
yan zincirler, mavi ile P tipi yan zincirler ve
kullandigimiz model omurga ve yan zincirleri ayr1 ele
aldig1 i¢in siyahla amino asit omurgalart gosterilmistir.
Proteinlerde daha once deginildigi gibi H tipi amino asit
yan zincirleri ¢ekirdek ve P tipi yan zincirler kabuk
olacak sekilde bir yap1 olusturma egilimi bulunmaktadir.
Bu egilim benzetimimizin ¢ikig noktalarindan oldugu icin
elde edilen sekillerin beklentileri karsiladigi agik bir
sekilde goriilmektedir. Ayrica Sekil 7’de verilen
yakinsama grafikleri performans agisindan gelisimi net
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olarak ortaya koymaktadir. C6ziimiin bulunma siirecinde
3DHP-SC skoru kullanildig1 i¢in yakinsama grafiklerinde
de bu degerin kullanilmas: daha uygundur. Yakinsama
grafikleri 3DHP-SC skorlari iizerinden verilmistir.

6. SONUC (CONCLUSION)

HP model iizerine gelistirilmis olan Uc¢ Boyutlu
Hidrofobik Polar Yan Zincir modeli kullanilarak protein
yap1 tahmini i¢in Yapay Ar1 Kolonisi Algoritmasi temelli
olusturulan ayrik bir model dnerilmistir. Onerilen ABC ile
tiretilen ¢ozlimler literatiirde yer alan Paralel Genetik
Algoritma, Hiyerarsik Paralel Genetik Algoritma ve
Yapay Arn  Kolonisi  Algoritmasinin  farkhi  bir
gergeklestirimi  kullanilarak elde edilen ¢oziimler ile
karsilagtirtlmistir.  Yapilan karsilastirmada performans
olarak ¢ok daha gii¢li bir donanim iizerinde
gerceklestirilmis  olmasina  ragmen  ¢alismamizin
algoritmanin felsefesine sadik kalarak az maliyetle ¢ok
daha giicli bir sistem ortaya koydugu acikca
goriilmektedir. Elde edilen sonuglar  c¢alismanin
amaclarindan olan deneysel c¢alismaya oOn Dbilgi
olusturmak, protein sekil bozukluklarini tahmin etmek, tip
ve biyoloji alaninda yeni bilgiler edinmek ve biyolojik
yapilar1 taklit etmek konularinda arastirmacilara yol
gosterecek seviyededir.

PHPHPHHHPPHPHPPPPPPPPPPPHHP

PHHPPPPPPPPPPHHPPHHPPHPPHPH

HHHHPPPPPHPPPRPHHHPPPPPPPPH
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g) Unger273d.7 h) Unger273d.8 i) Unger273d.9
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Sekil 6. Unger273d.* dizileri i¢cin ABC algoritmasi ile bulunan en yiiksek skorlu yapilarin top gubuk modelleri (Best ABC
results as ball stick models for Unger273d.* sequence)
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3DHPSC Skoru

1 201 a0

601 801 1001 1201 1401 1601 1801
Nesil

j) Unger273d.10

Sekil 7. Unger273d.* dizileri i¢cin ABC algoritmasinin yakinsama grafikleri (ABC algorith convergency graphics for Unger273d.*
sequences)
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