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1.11 Teorem. . )(DAf 
1)0( f Pf  olması için gerek 

ve yeter şart D
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olacak biçimde ve 1)0()2(  özelliğinde 
]2,0[  aralığında tanımlı azalmayan bir 

vardır. 

2.  Mertebeli Konveks ve Yıldızıl 
Fonksiyonlar 

Burada birim dairede yıldızıl ve konveks fonksiyon 
kavramından hareketle tanımlanan,
ve yıldızıl fonksiyon sınıfları ve bu sınıflara ait özellikler 
üzerinde durulacaktır. Bu kavramlar ilk olarakRobertson 
(1936) tarafından verilmiş olup, diğer araştırmacılar 
tarafından geliştirilmiştir.

2.1 Tanım. CD:f
10  0)0( f 0)0( f olmak üzere, 
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f  mertebeliyıldızıl fonksiyon

Ayrıca 10  0)0( f olmak üzere, Dz
için
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edilmiş  mertebeli konveks ve yıldızıl fonksiyonların 
sınıfı sırasıyla )(K )(S ile gösterilir.

K S sınıfları arasındaki Alexander tipi ilişki; 
*)( SzfzKf  biçimindedir. Benzer ilişki 

)(K )(S sınıfları arasında da vardır:

2.2 Teorem. Kf  )2/1( Sf dir. Sonuç 
2/1 sabiti büyütülemez.(Suffridge 1970)

İspat. Kf  olduğundan, 1.7 Teoremi gereği 
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fonksiyonlar için minimum 
prensibini kullanılarak istenilen sonuç elde edilir. 
Sonucun kesinliğini görmek için birim diski 

}2/1Re:{  ww C yarı düzlemine dönüştüren 
)1/()( zzzf  fonksiyonunu göz önüne almak 

■

2.3 Sonuç. Kf  Dz için 
2/1]/)(Re[ zzf dir. Sonuç kesin olup, sabit 

büyütülemez. (Suffridge1970)
İspat. Kf  olduğundan (1.1) bağıntısı sağlanır. 

D,z için
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edilir. Bu iki bağıntıyı eşitlersek 
PzFz  1),(2)(  olur. 1.7 Teoremi gereği
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2.4 Teorem. )1,0[
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)(Kf  )( Sf dır.

Aşağıdaki sonuç S )(S )(K sınıfları 
arasındaki ilişkiyi verir. İspat tanım ve Alexander özelliği 
kullanılarak görülebilir.
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2.5 Teorem. )1,0[
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olmasıdır. 
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bulunur. Her iki tarafın 0 r ye integrali alınırsa,
)1(2)1(2 )1log()(log)1log(    rzfr

edilir. Bu ise (2.1) eşitsizliğinin sağlandığını 
gösterir. 1.8 Teoremi gereği, 2/1 için (2.1) 
bağıntısından (2.2) eşitsizliği elde edilir. Eğer 2/1

) bağıntısı ve 1.8Teoremi birlikte düşünülürse, 
(2.4) eşitsizliği gösterilmiş olur. ■

2.5 Teoremi ve (2.1) bağıntısından )(S sınıfına ait 
fonksiyonlar için aşağıdaki büyüme teoremi elde edilir.
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Dz , fonksiyonu için geçerlidir.
 konveks fonksiyonlar için gerek ve yeter 

şartı ifade eden aşağıdaki teorem, Brown (1989) 
tarafından elde edilmiştir. Bu sonuç, 1||  için D

||1||   rz
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bir ekstrem noktasında alır (Hallenbeck ve MacGregor 
 ier  iez  için, gerekli 
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. Bu ise ispatı tamamlar. ■

)(S )(K sınıflarına ait fonksiyonlar için 
Robertson (1936)’a ait katsayı tahminlerini verelim.
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Aşağıdaki teorem, )(S sınıfındaki fonksiyonların 
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olacak biçimde,  2)0()2(  özelliğinde, 
)( fonksiyonunun mevcut olmasıdır.

İspat. )( Sf  ])()(Re[ zfzfz dır.
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 MAĞARALARDA BİYOÇEŞİTLİLİK VE 
ANTİBİYOTİK DİRENÇLİLİĞİ 

        

Fatma Seçil KOÇ1,  
Nermin SARIGÜL2 
 

Mağaralar; yüzeyle bağlantısı bulunan, en az bir 
insanın girişine olanak sağlayacak genişlik ve yüksekliğe 
sahip olan yeraltı boşlukları olarak tanımlanmaktadır 

Mağara habitatları insanlar ve hayvanlar tarafından çok 
uzun bir süre kullanılmıştır. Arkeolojik çalışmalar 
Paleolitik dönemde bile mağara kullanımının kanıtlarını 
göstermektedir. İnsanların mağaraları kullanma 
nedenleri arasında barınak, depolama, minerallerin 
kaynakları, sanatsal ifade yerleri ve kültürel, gömü 
ve/veya tören alanları gibi farklı kullanım amaçları 
bulunmaktadır. Günümüzde ise mağaraların insanlar 
tarafından kullanımı, çoğunlukla rekreasyon ve bilimsel 
keşifle sınırlıdır. 

Mağaralar jeokimyasal özellikleri bakımından tek tip 
değildir (Hoyos vd. 1998). Erozyonel mağaralar 

dalgaların vurması gibi mekanik etkiler ile gelişmiştir. 
Çözülme mağaraları erozyon mağaralarının zaman 
içerisinde değişime uğramasıyla oluşmaktadır. Volkanik 
mağaralar ve lav tüplerinin oluşumu ise çözülme 

ağaralarından farklıdır, bu tip mağaralar akan lavı 
çevreleyen soğutucu kabuktan meydana gelmiştir. 
Karstik mağaraların karakteristik özelliğikireçtaşı, 
dolomit, jips gibi çözünür kayaçlarla gelişmiş olmasıdır. 

Mehmet Akif Ersoy Üniversitesi, Fen Bilimleri Enstitüsü, 

Mehmet Akif Ersoy Üniversitesi Fen Edebiyat Fakültesi, 
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oorganizmalar için uzun vadeli bir rezervuar olarak 

Mağaralar çeşitli jeolojik süreçler ile oluşmalarına 
rağmen 3 temel mekanizma vardır: 

Karbonik asit ile çözünme: su, atıklardan ve 
topraktan geçerken biyojenik CO ’i absorblar ve seyr
karbonik asit oluşur. Asitleşme suyun geçtiği yerlerdeki 
mikrobiyal aktivite ile de gerçekleşebilir. Eğer bu zayıf 
asit kireçtaşı (CaCO
karbonat çözünür. Çözünmenin devamı bir girinti ve 
mağara oluşumuna neden olur. Mağaranın dış kısmının 
açık hava ile temas etmesi içerdeki yoğun 
karbondioksitin dışarı salınmasına ve sarkıt ve dikitler 
gibi ikincil karbonat oluşumlarına neden olmaktadır. 

Sülfürik asit kaynaklı mağara oluşumu: hidrojen sülfit 
gazı su ile temas ettiğinde sülfürik asite oksitlenir ve bu 
da kireçtaşının çözünmesine neden olur. 
Mikroorganizmalar tarafından biyojenik sülfürik asit 
üretimi de aynı şekilde mağara oluşumuna neden 
olmaktadır. 

Lav tüpü mağaraları: volkanik alanlarda aktif akan lav 
tarafından oluştur
dışarı doğru akarken, lavın dış yüzeyi daha çabuk soğur 
ve altta akan lav için bir izolasyon oluşturur. Püskürme 
sona erdiğinde akışkan lav akmaya devam eder ve 
ardında boş tüp şeklinde bir kanal bırakır. Lav tüpü 
mağaralarının oluşumunda mikroorganizmaların 
etkinliği yoktur. 

Oluşum şekillerine göre yapılan diğer bir 
sınıflandırmada mağaralar 4 gruba ayrılmaktadır. 

Çözünme mağaraları: kireçtaşı ve dolomitten oluşan 
ana kayaç ile yeraltı sularının reaksiyona girmesi, bunun 
sonucunda erimesi ile oluşan en büyük ve en yaygın 
mağara tipleridir. 

Erozyonal mağaralar: rüzgar ya da su akıntıları 
nedeni ile oluşmaktadır. 
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v mağaraları: volkanik aktiviteler sonucu oluşan 
lav tüpleridir. 

Deniz mağaraları: denizdeki dalgaların kıyıya 
vurması sonucu, kıyıdaki büyük kayaların içinde oluşan 
mağaralardır. 

Ekstrem Çevreler Olarak Mağaralar 
Ekosistemler karşılaştırıldığında bazı ortamların 

çeşitli fiziksel ve kimyasal faktörler açısından yaşam 
sınırlarını zorladığı bilinmektedir. Yer altı sistemlerine 
bakıldığında ve bir veya daha fazla sınırlayıcı faktöre 
sahip olan mağaralar, ekstrem ekosistemler olarak 
dikkat çekmektedir. Işık, sıcaklık, su/nem ve özellikle de 
besin maddelerinin kıtlığı birçok mağarada önemli 
sınırlayıcı faktörlerdendir. Mağara habitatını bu sınırlı 
faktörlere dayanıklı ve/veya adapte olmuş canlılar 
oluşturmaktadır (Sarbu vd. 1996; Yamaç, 2008; Barış, 

in maddelerinin kıtlığı birçok mağarada 
önemli sınırlayıcı faktörlerdendir (Sarbu vd. 1996).  
Kimyasal olarak kompleks yapıda sınırlı besin 
maddesinin mağara sistemine girmesine rağmen az 
sayıda mikrobiyal tür büyümeyi desteklemek için gerekli 
tüm alımları ve katabolik reaksiyonları 
kodlayabilmektedir. Buna ek olarak bu şartlarda 
yaşamak, biyofilm topluluklarında kaynak olarak rekabet 
yerine ortaklıklara bağlı olarak mümkün olmaktadır 

Mağaralarda ışık penetrasyonu ve yoğunluğuna bağlı 
olarak; (I) tam güneş ışığına maruz kalan ve günlük ışık 
döngüsünü deneyimleyen giriş bölgesi; (II) alacakaranlık 
bölgesi ve (III) ışığın girmediği karanlık bölge olmak 
üzereüç ana bölge bulunmaktadır (şekil 1). Bu doğal 

te, enerji girişinin kaynağı 
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yırtıcılar da dahil olmak üzere heterotroflar, mağaraların 
iç kesimlerinde bulunabilirler. Mağaralarda organik 
karbon, yaygın olarak çözünmüş organik karbon (DOC) 
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formunda bulunmaktadır. Yüzeydeki toprak kaynaklı 
ekosistemlerden kaynaklanan allokton girişinin sonucu 
olarak DOC derinliğine ve yüzeye olan bağlantısına v
yakınlığına bağlı olacaktır (Barton ve Engel, 2015).  

Şekil 1. Mağaralarda ışık maruziyetine bağlı olarak 
oluşan bölgeler 

Mağaralardaki Mikrobiyal Biyoçeşitlilik 

içeren mikroorganizmalar grubu mağaralarda oldukça 
yaygındır (Saiz
2002). Mikrobiyal toplulukların oluşumu ve yapısı; pH, 
besin maddelerinin durumu, ışık, oksijen, kükürt ve 
diğer metallerin bileşenleri, nem ve yüzey 
kolonizasyonuna dayanıklılık gibi çeşitli faktörlere 
bağlıdır.

Mağaralarda mikrobiyal aktivite ince kalsit tortuları 
ya da kayaç yüzeylerindeki değişimler olarak açıkça 
görülebilir. Bu özelliklerin saptanması mağarada 
mikrobiyal aktivitenin varlığına delil olarak gösterilebilir 
(Şekil 

Yüzeylerdeki Noktalar: 
yüzeylerde nokta görünümüne neden olmaktadır. 
Genellikle şartlar uygun olduğunda mikroorganizmalar 
büyüyerek gözle görülecek büyüklükte koloniler 
oluşturur. Bu koloniler şekil olarak petri kutusundaki
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mikroorganizma içerir. Bu tip koloniler özellikle suların 
sızdığı alanlarda açıkça görülür.

Olağandışı Renklenme: 
yüzeylerde büyüdüğünde yüzey alanının kimyasını 
değiştirebilirler ve kayalarda renk değişikliğine neden 
olurlar. Mağaralarda görülen kırmızı/ siyah kalıntılar bu 
durumun bilinen örnekleridir. Bu renk mekanizması 
bölgenin kimyası ve mikrobiyal aktiviteye göre bölgeden 
bölgeye değişebilmektedir.

Çökeltiler:
radiyentleri kullanarak enerji üretirler. Bu gradiyentler 

mikroorganizmaların çevresel koşullarını değiştirebilir 
ve minerallerin kimyasal özelliklerinde değişime yol 
açar. Demir ve mangan oksit gibi minerallar bu değişime 
neden olur ve çökelmelere yol açar. Bu mikrobiyal aracılı 
çöktürme sonucunda yüzeylerde mineral bantlı 
katmanlar oluşur.

Korozyon Artıkları: Kireçtaşı, dolomit ve 
minerallerle birlikte mikrobiyal etkileşimin sonucu 
olarak korozyon artıkları ortaya çıkmaktadır. Bu 
oluşumun mekanizması araştırmacılar tarafından henüz 
tam olarak açıklanmamıştır. Mikrobiyal metabolik 
aktivitenin kayaçlardaki çözünme ile ilgili olduğu 
varsayılmaktadır. Enerji oluşumunun ise sürekli mineral 
dönüşümü ve çökelmelerin neden olduğu kimyasal 

ığı düşünülmektedir. 
Korozyon artıkları mağara ortamlarında jeomikrobiyal 
aktiviteyi sağlamakta ve besin yoksunluğu olan 
ortamlarda enerji oluşumunu sağlamada yararlı 
olmaktadır (Barton 

Yapısal Değişiklikler: 
etkileşime girdiği zaman kayalarda kimyasal 
değişikliklere neden olabilirler. Bu değişiklikler; ince 
yapısal değişikliklerin sonucu olarak korozyon artıkları 
ile görülen parlak renk değişikliklerinden farklı olabilir. 
Bu oluşum mikrobiyal enerjinin ortaya çıkmasını 
sağlamaktadır.
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Biyofilmler: Mağaralarda mikrobiyal aktivitenin en 
açık işaretlerinden biri biyofilmlerin varlığıdır. Bu 
tabakalar mikrobiyal komüniteleri içermektedir. Jel 
benzeri yapılarla birlikteyapışkan tampon, kaygan su altı 
tabaka ve kıl benzeri dallar gibi bazı yapıları da 
kapsamaktadır. Biyofilmler enerji girişi olan yerlerde sık 
görülmektedir ve mağara yaşamında enerji kaynaklarını 
destekleyen önemli bir kanıttır (Angert vd. 1998).

Şekil 2. : Mağaralarda Mikrobiyal 
Kaya yüzeyindeki mikrobiyal kolonilerin hipodermik 

iğne ile örneklenmesi B)Renk Kaya yüzeyinde 

Çökeltiler Kaya yüzeylerinde mikrobiyal aktivite ile 
oluşan bantlı mineralizasyon D) Korozyon Artıkları

mağara tavanında oluşmuş parlak renkli korozyon 
kalıntısı E) Yapısal Değişiklikler Yumuşak mağara 

tavanlarındaki kimyasal gradientlerin incelenmesi F) 
Mağara akarsularında görülen beyaz 

biyofilm kaplamaları (Barton, 2006)

Bakteriyel Biyoçeşitlilik 
Bu güne kadar mağaralarda mikrobiyalekoloji 

üzerine yapılan birçok çalışmada bakteriyel çeşitlilik 
vurgulanmıştır. Bu çalışmalar ağırlıklı olarak mağaranın 
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duvarlarında ve tavanlarında, sudaki sedimentlerde ve 
speleoterm yüzeylerinde bulunan çökeltilere 
odaklanmıştır. Mikrobiyal kültürlere dayanan 
mağaralarda yapılan çalışmalar öncelikle Proteobacteria
Actinobacteria Firmicutes gruplarının baskın 
olduğunu göstermiştir (Barton vd. 2015). Lee vd. (2012) 
tarafından mağaradaki mikroorganizmaların 16S 
rRNAfilogenetik analizi ortaya konmuştur. Bu sonuçlara 

Proteobacteria, Bacteroidetes, Actinobacteria
Chloroflexien yaygın bakteriyel sınıflar olarak 

tanımlanmıştır. Bununla birlikte, bu sonuçlar her 
mağaranın özelliklerine göre değişebilmektedir. 
Gammaproteobacteria Acidobacteria
Mağarasında baskın iken, Gammaproteobacteria
Epsilonproteobacteria sulfidik mağara biyofilminde 
baskındır (Chelius ve Moore, 2004, Engel, 2010). Zhou 
vd. (2007); Avustralya, Çin, İ
mağaraları karşılaştırmış ve Proteobacteria'nın İspanya 
ve Çin mağaralarında baskın grup olduğunu ve 
Acidobacteria 'nın ikinci baskın grup olduğunu 
bildirmiştir. Ferromanganez çökeltileri 

Crenarchaeota Euryarchaeota'yı kapsayan 
bazı arkea gruplarını içermektedir ve bu arkea grubunun 
farklı çalışmalarda kaydedildiği bildirilmiştir (Northup 
vd. 2003). Farklı ülkelerdeki turistik mağaralarda yer 
alan mantarların jeomikrobiyolojisi üzerine yapılan 
çalışmalar, Ascomycota nın hem kültüre bağımlı hem de 
kültürden bağımsız çalışmalarda baskın bir grup 
olduğunu göstermiştir (Docampo vd. 2010).

Günümüze kadar tamamlanan çalışmaların çoğu 
bakteri çeşitliliğini aydınlatmak için kültüre dayalı veya 
metagenomik yaklaşımlar uygulamıştır. Örneğin, 2014’te 
Vlikonja ve diğerleri tarafından Sloven karstik bir 
mağarada kültüre dayalı bir çalışma yapılmıştır (Barton 
ve Jurado, 2007). Mikrobiyalizolatların 16S rRNA gen 
profillemesini kullanarak incelenen 80 bakteri izolatının 
çoğunluğunun Streptomyces Micrococcus

Rhodococcus (% 10) ‘ tan oluştuğu tespit edilmiştir. 
Diğer kültüre edilebilir bakteriler Microbacter, 
Agrococcus, Arthrobacter, Bacillus, Kocuria, Oerskovia, 
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Bacillus, Okskovia Oroskovia olmak üzere 
Pseudomonas Agrobacterium Lysobacter

Paenibacillus Sphingomonas Aerococcus Bosea
düşük oranda tespit edilmiştir.

Bir başka çalışmada, İspanya, Çek Cumhuriyeti ve 
Slovenya'da bulunan üç karstik mağaradaki mikrobiyal 
topluluklar analiz edilmiştir. Bu üç mağaradan elde 

klonu hazırlanmıştır. İstatistiksel analizde 
Pseudonocardinae –

– Xanthomonadales –
varlığı saptanmıştır. Sekansların% 7'si üç örnekleme 
alanında ortak, kalan % 35'i alana özgüdür. Bu bulgular, 
benzer phylotiplere ait mikrobik toplulukları barındıran 
farklı kireç taşı mağaralarında yapılan daha önceki 
çalışmaların sonuçlarına benzemektedir (Castainer vd. 

Kartchner mağaralarında, 10 mağara üzerine 
inceleme yapılmıştır ve sonuç olarak Actinobacteria, 
Proteobacteria Acidobacteria olmak üzere 3 farklı 
taksonomik profil ortaya çıkarılmıştır.

İlginçtir ki, yapılan çalışmalarda daha düşük 
çeşitlilikte mikrobik toplulukları sergileyen örnekleme 
noktaları Actinobacteria tarafından baskın iken, daha 
çeşitli topluluklarda Proteobakteriler egemen olduğu 
görülmektedir. Ayrıca, Kartchner Mağaralarındaki 
örneklerin 16S klon kütüphanesi profillemesi, bakteriyel 
popülasyona hakim olan Actinobacteria'yı ortaya 
çıkarmıştır; bunların% 99'u kemoototrof ve 
oligotroflardır (Ortiz ve diğ. 2013;Wu ve diğ. 2015).

Benzer şekilde, Çin 'deki Jinjia Mağaralarının Kaya 
duvarı tortularında, su sedimentlerinde ve bataklık 
topraklarında bakteri varlığını
Proteobacteria Actinobacteria varlığını ortaya 
koymuştur (Wu vd. 2015). Bu iki çalışma (Kartchner ve 
Jinjia mağaraları) farklı coğrafi bölgelerde olmasına 
rağmen (Doğu Kuzey Amerika ve Doğu Asya) mikrobiyal 
toplulukların benzer olduğunu ortaya çıkarmıştır. 
Riquelme vd. 2015 volkanik mağaralarda (Azores, 
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yaptıkları çalışmalarda volkanik mağaraların bilinmeyen 
Actinobacteria’lar için zengin bir rezervuar olduğunu 
ortaya çıkarmıştır 

Erzurum'da Elmalı ve Yıldızkaya Mağara 
Sistemlerinde damlataş oluşumuna katkıda bulunan 
bakterilerin karakterizasyon ve tanımlaması yapılmıştır 
(Barış, 2009). Yücel ve Yamaç (2010), 19 farklı 
mağaradan izole edilen Streptomyces 
antimikrobiyal aktivitelerini araştırmışlardır. İn vitro 
olarak Düzkır Mağarası'ndan (Aladağlar) izole edilen 
bakteriyel örneklerin antimikrobiyal aktivitelerini, 

üretme kabiliyetlerini ve sitotoksik etkilerini 
araştırılmış, farelerde in vitro ve
edilmiştir (Şen vd. 2011). 

Arkea Biyoçeşitlliği 
Arkea üyelerinin mağaraların kronik enerji stresine 

iyi adapte oldukları ve besin döngüsüne katkıda 
bulunarak besin değeri düşük mağara ekosistemlerinde 
önemli rol oynadığı düşünülmektedir. Arkealar çok uzun 
süre yalnız ekstrem koşullara atfedilmiştir (Woese vd. 
1990). Bununla birlikte, yapılan çalışmalar mağaralarda 
ve diğer ekosistemlerde ve çeşitli toprak numunelerinde 
Arkea varlığını ortaya koymuştur (DeLong, 1998). Bu 

en mikroorganizmalar aerobik, fakültatif 

olabilir. Bu organizmaların çoğu kükürtümetabolize 

Bu özelliklerden dolayı, arkealar küresel karbon ve 
azot döngülerinde önemli bir rol oynamaktadır. Bugüne 

Crenarchaeota Euryarchaeota, arkealar içindeki 
en önemli gruplardır. 

Mağara sistemlerinde Arkeaların bulunuşu hakkında 
çok az bilgi vardır. Sıklıkla tespit edilen arkeala
Crenarcheaota Euryarcheaota
Mağarası'ndan (Chen vd. 2009) ve Wind Mağarası 
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kütüphanesinde, arkeal 16S rRNA dizileri bulunmuştur. 
Frasassi mağara sistemine ait düşük pH içeren (pH 0

el Fiume) başka bir mağarada bir grup Archaea 
tanımlanmıştır ve snottitler içerisinde tanımlanan 
mikroorganizmaların% 40'ını oluşturduğu tespit 
edilmiştir (Macalady vd. 2007). Bu mağarada 
Crenarcheaota'dan herhangi bir temsilci bulunamamıştır 
ve popülasyonda  ağırlıklı olarak azaltılmış sülfür 
bileşiklerini oksitleyebilen Ferroplasma
olduğu görülmüştür (Tyson vd. 2004). Asidik ortamlarda 
yapılan çalışmalar pH ve Ferroplasma'nın egemenliği 
arasında bir korelasyon olduğunu göstermiştir 

Yellowstone'daki asidik sular ve sıcak su akıntılarında 
arkealarbelirlenmiştir. Son yıllarda Altamira 
Mağarası'nda, yeni bir psikrofilik Crenarcheota üyesi 
saptanmıştır. Lechuguilla Mağarası'nda mezofilik 
Crenarcheota Euryarcheota tanımlanmıştır (Northup 

Fungal Biyoçeşitlilik 
Mağara ortamlarında mantarlar çoğunlukla 

kayalardan, mağaranın sedimentlerinden, yarasa 
guanosundan, mağara yüzeylerinden ve havadan izole 
edilmektedir. Çalışmaların çoğunda, kanıtlar 
Ascomycota'nın diğer şubelerden daha fazla tespit 
edildiğini ortaya koymaktadır. Çoğu mağara örneğinde 
Penicillium Aspergillus Botrytis Cladosporium
Fusarium cinslerinin hakim olduğu bilinmektedir (Man 
vd. 2005; Nováková, 2009). Son zamanlarda incele
Kuzey Amerika mağaralarının çoğunda 
Pseudogymnoascus destructans türü tespit edilmiştir. Bu 
mantarın, White Nose Sendromu olarak adlandırılan 
ölümcül yarasa enfeksiyonunun etken ajanı olduğu 
bilinmektedir. Mağara ortamlarında tespit edilen mantar 

nlarının çoğu saprofitlerdir; çoğunun karst 
yüzeyinde yaşadığı ve bozunan organik maddeleri 
kolonize ederek oligotrofik mağara mantarlarının 
büyümesini engellediği bilinmektedir (Northup ve 
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Penicillium Aspergillus Botrytis Cladosporium
Fusarium cinslerinin hakim olduğu bilinmektedir (Man 
vd. 2005; Nováková, 2009). Son zamanlarda incele
Kuzey Amerika mağaralarının çoğunda 
Pseudogymnoascus destructans türü tespit edilmiştir. Bu 
mantarın, White Nose Sendromu olarak adlandırılan 
ölümcül yarasa enfeksiyonunun etken ajanı olduğu 
bilinmektedir. Mağara ortamlarında tespit edilen mantar 

nlarının çoğu saprofitlerdir; çoğunun karst 
yüzeyinde yaşadığı ve bozunan organik maddeleri 
kolonize ederek oligotrofik mağara mantarlarının 
büyümesini engellediği bilinmektedir (Northup ve 
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Biyofilm Çeşitliliği 
Biyofilmlerin oluşumu, mikrobiyal toplulukların 

mağaralarda karşılaşılan ekstrem çevre stresi ile baş 
etme yollarından biridir. Jones vd. 2012’de İtalya'daki 
sülfid bakımından zengin Frasassi mağara sisteminin 
duvarlarından "snotit" olarak adlandırılan oldukça asitli 

erin yapısını ve işlevselliğini 
araştırmıştır. Snottitlerden alınan örneklerin 16S 
rRNAklon kütüphaneleri oluşturulmuştur;sonuçlara göre 
Acidithiobacillusthiooxidans'ın dominant (>% 70) grup 
olduğu, bunuThermoplasmatales
Acidimicrobiaceae takip ettiği belirlenmiştir. 

Çeşitli çalışmalarda mağara  tipi, mineral çeşitliliği ve 
mikrobiyal çeşitlilik ilişkileri incelenmiştir ve bu 
mikrobiyal toplulukların mağara çökeltilerinin 
oluşumunda rol oynayabileceğini ileri sürmüştür. 
Örneğin, Kuzey İsveç’te yer alan Tjuj Ant Mağarası iki tür 
mağara çökeltisi barındırmaktadır: (1) kangaloid, 
(patlamış mısır yapıları) ve (2) flowstone (ince yapılar). 
İnce yapılar Actinobacteria benzeri biyofilmler ve 
mantar toplulukları olmak üzere iki tip mikrobiyal 

luk barındırmaktadır(Sallstedt ve diğ. 2014). 
Meksika Villa Buz Mağarasında’dabiyofilm oluşumuna 
rastlanmıştır (Şekil 2. 4). Bu mikrobiyal topluluklar 
mağara oluşumlarında önemli bir rol oynamaktadır ve 

mineral etkileşimlerindeki 
farklılıkları incelemek için bir model sunmaktadır 
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Şekil 2. 2. Meksika Villa Luz Mağarasında biyofilm 
oluşumu (Lavoie vd. 2007) 

Mağaralardaki Patojenik Mikroorganizmalar 
Çeşitli mağaralarda bulunan ve izole

Aurantimonas, Legionella, Staphylococcus, 
Inquilinus, Afipia, vb.) özellikle insanlar için risk 
oluşturmaktadır. Bununla birlikte, bu 
mikroorganizmaların virulans seviyeleri, aynı türlerin 
suşları içinde farklılık göstermektedir. Bu, türün izole 
edildiği ekolojik nişin özellikleri ile ilişkili olabilir ve 
mikroorganizmaya farklı patojenite faktörlerini 
kazandırabilir veya geliştirebilir. 

Mağaralarda patojenlerin bulunup bulunmadığının 
yanı sıra, patojenlerin kültür temelli yöntemleri 

llanarak ve kantitatif PCR ile ölçebilmek önemlidir.  
Öte yandan, mağaralarda izole edilen patojen suşların 
bulaşıcı kapasitesi hakkında bilgi edinmek, virülans 
kapasitelerini direk PCR yöntemleri ile virülans genlerini 
işaretleyiciler olarak incelemek ve diğer konak etkileşim 
testleri ile incelemek yerinde olacaktır. Mağaralarda 
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insan varlığına bağlı olarak, insandan mağaraya, birçok 
farklı patojenik seviyeye sahip yeni bakteri hatlarının 
gelişmesine yol açabilecek bir bakteri geçişinde yüksek 

dır. Bu fenomen, Lavoie ve Northup (2006) 
tarafından önerilen insan indikatör bakterilerinin 
ölçülmesi ile değerlendirilebilir. Öte yandan, suşlar 
değiştirildikten sonra (insandan mağaraya veya tam 
tersine) adaptif faktörler; transkriptom ve 
karşılaştırmalı genomik çalışmalarla tanınabilir.

Sık ziyaret edilen veya hayvanların bulunduğu 
mağaralar patojenik mikroorganizmaların 
rezervuarlarıdır. Son yıllarda, mağaralarda yaşayan bazı 
bakteri, mantar ve virüslerin insanlarda ve hayvanlarda 
patojen olduğu bildirilmiştir. Özellikle tropikal 
bölgelerde bu tehlike daha fazladır. Belirli bir 
enfeksiyonu tek bir ziyaretle ilişkilendirmek zor olsa da, 
birçok tıbbi rapor, Afrika'daki mağaralarda yapılan 
ziyaretlerin ve madencilik faaliyetlerinin hastalık ve 
ölümcül kayıplar ile sonuçlandığını göstermektedir. 
Mağara mikroorganizmaları tarafından üretilen en sık 
görülen hastalıkların solunum sisteminde bulunduğu 

Yeni Antibiyotik Kaynağı Olarak Mağaralar 
oorganizmaları öldüren 

ya da onların büyümesini engelleyen kimyasal 

bileşenleri kapsamaktadır (Kujumgiev vd. 1999). Çoğu 
modern antibiyotik 1945 ve 1960 yılları arasında 
“Antibiyotik Keşfinin Altın Çağı” olarak bilinen dönemde 
keşfedilmiştir. Gram pozitif ve negatifleri içeren çeşitli 
patojenlere karşı etkili antibiyotiklerin çoğu bu dönemde 
tanımlanmıştır (Spector vd. 2012).

Mağaralar doğadaki eşsiz, keşfedilmemiş ve hakkında 
az çalışma mevcut olan ortamlardır (Cheeptham, 2013; 

özelleşmiş mikroorganizmaların yaşayabildiği ve yeni 
biyoaktif bileşikler üretebilme potansiyeli taşıyan yeni 
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mikroorganizmaların keşfi için cazip yerler haline 
gelmiştir. Yeni biyoaktif türlerin taranması, yeni 
prokaryotik türlerin eşsiz biyoaktif bileşikler 
içerebileceği hipotezine dayanmaktadır. Bu olgu 
taksonomik çeşitliliğin kimyasal çeşitlilik ile ilişkili 
olduğu anlamına gelmekt
2010). Tablo 2. 1’ de çeşitli mağaralardan izole edilen ve 
tanılanan potansiyel antibiyotik üreticileri gösterilmiştir 
(Gabriel ve Northup, 2013). Lee vd. (2000) tarafından 
Kore’ de yapılan çalışmada toplanan toprak örneklerind
Saccharothrix Saccharothrixviolacea
türler keşfetmiştir. Lee (2006), Kore'deki doğal bir 
mağarada bakterilerin biyoçeşitliliği üzerine araştırma 
yapmış ve yeni bir aktinomiset olan 
Nocardiajejuensissp.’i keşfetmiştir. Cheng vd. (2013) Çin’ 
deki antik bir mağaradan Microlunatuscavernaesp.’i 
keşfetmiştir. Margesin vd. (2004) bir alp buz 
mağarasında Arthrobacter cinsine ait yeni türler 
kaydetmiştir. Bu mikroorganizmalar çok çeşitli 
mağaralarda dağılım göstermektedir.

dermetabolit üretiminde en çok 
kullanılan bakterileri içermektedir. Volkanik bir 
mağaradan izole edilen Streptomyces cinsinin yüksek 
oranda sekondermetabolitlere sahip olduğu 
bildirilmiştir (Kay vd. 2013; Cheeptham, 2013).
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Tablo 2. 1. Bazı mağaralardan izole edilen antibiyotik 
üretme potansiyeline sahip mikroorganizmalar 

Mağara 
Lokasyonu 

 Bulunan 
Mikroorganizmalar 

mağarası, Kuzey İspanya
Streptomyces Nocardia .
Rhodococcus,  
Nocardioides Amycolatopsis

Cesspool mağarası, 
Virginia, Amerika Birleşik 

Thiothrix Helicobacter Thiovulum

Hawaii, Amerika Birleşik 
Bacteria ve Cyanobacteriasuşları

Japonya’daki çeşitli 
mağaralar  (20 kireç taşı 
mağarası ve volkanik 
mağara)

Trichosporontürleri, 
Candidapalmioleophila
Clusitaniae
Debaryomyceshansenii
Hanseniaspora

NewMexico’daki lav 
mağaraları

Bacteroidetes Chloroflexi
Nitrospirae Verrucomicrobia

mağarası, 
Terceira adası, Portekiz

Proteobacteria
Actinobacteria; Gallionella

Leptothrix
gözlenmiştir fakat diğer teknikler 
ile belirlenememiştir.  

 

Antibiyotik Direnç Gen Rezervuarları Olarak 
Mağaralar 
Direnç; bakterilerin antimikrobiyal bir ajanın 

öldürme ya da üremeyi durdurma etkisine karşı 
koyabilmesidir (Tenover ve Hugles, 1996). Direnç 
antibiyotiğin kendisi ve direnç genleri olmak üzere iki 
faktörün sonucu olarak gelişmektedir. Antibiyotik 

hedef değişikliği, ilaç alımı ve atılımının kontrolü 
ve yüksek oranda verimli enzim aracılı inaktivasyondahil 
olmak üzere birçok farklı mekanizma ile kendini 
göstermektedir (Tablo 2.2).  Direnç, hedef genlerdeki 
bazı mutasyonlarda nispeten hızlı bir şekil
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çıkabilir ve antibiyotiklerin bu tür mutasyonları 
desteklediğine dair kanıtlar vardır. Bununla birlikte, 
çoğu antibiyotiğe karşı direnç, son derece etkili 
enzimlerin aracılığıyla gerçekleşir. Bu unsurlar doğal 

antibiyotik direncinin uzun bir evrimsel geçmişe sahip 
olduğu ortaya çıktığı düşünülmektedir (Yücel ve Yamaç, 

Tablo 2. 2. Antibiyotik ana sınıflarının hedefleri, direnç 
mekanizmaları ve etki biçimleri (Walsh, 2000)
Antibiyotik 
 

Hedef 
 

Etki biçimi 
 

Direnç 
Mekanizması 

Hücre duvarını etkileyenler
β

tabakasındaki 
çapraz bağ 
oluşumunu 

β

bağlayıcı protein 
mutantları

Peptidoglikan ve lipid II’ nin D
tabasının 
oluşumunda 

substratları 
uzaklaştırarak 
bağlanmasını 

değişiklik

Protein Sentezi 

sınıfındaki 
Ribozomal RNA’ 
yı metiller,
antibiyotiğin 
hücre dışına 
atılması 
Antibiyotiğin 
hücre dışına 
atılması
Antibiyotiğin 

Etki şekli 
belirlenmemiştir

DNA replikasyonu/tamiri 

yapısal 
değişiklik
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Çok sayıda yeni araştırma, direnç genlerinin sıklıkla 
antibiyotik kullanımının artışından kaynaklandığını 

Bununla birlikte, diğer çalışmalar, insanların tedavi 
amacıyla antibiyotik kullanımından önce de bazı dirençli 
genlerin var olduğunu ileri sürmektedir (White 2013). 
Hollanda’da antibiyotik öncesi ve sonrası dönemlerini 

–2008) kapsayan toprak örnekleri üzerine yapılan 
bir araştırmada, antibiyotik öncesi dönem örneklerine 
kıyasla günümüze ait toprak örneklerinde majör 
antibiyotik aileleri (ß
makrolidler) için antibiyotik direnç genleri taşıdığı 
gözlenmiştir (Knapp vd. 2010). Bu kanıt, yaygın direncin, 
antibiyotiklerin insan kullanımına bağlı olduğu hipotezi 
ile tutarlıdır.

Bilim adamları, farklı çevrelerden izole edilen 
bakterilerin direnç gen kaynaklarını tanımlamak iç
fonksiyonel çalışmalar gerçekleştirmişlerdir (White, 
2013; Bhullar, 2011). Forsberg ve ark., 2012’ de doğal 
ortamları, genlerin toprak bakterileri ve klinik patojenler 
arasında aktarılmasını sağlayan antibiyotik dirençli 
genlerin rezervuarları olarak tanımlamıştır (Forsberg vd. 
2012).  2011’de Bhullar, Meksika’da bulunan Lechuguilla 
mağarasından izole edilen mikroorganizmalar üzerine 
araştırma yapmıştır.  Bu tamamen izole edilmiş olan 
mağarada yaşayan mikroorganizmaların 4 6 milyon yıl 
yüzey suyu ile etkileşime girmesi muhtemel olmamakla 
birlikte günümüzde dahi bu mağaraya insan erişimi son 
derece sınırlıdır. Araştırma sonuçları mağara 
bakterilerinin doğal ortamlarında karşılaşma ihtimali 
olmayan, piyasada bulunan çeşitli antibiyotiklere karşı 
oldukça dirençli olduğunu göstermiştir (Şekil 2. 6). 
Evrim ve direnç yaygınlığını incelemedeki zorluklardan 

antibiyotiğe maruz kalmamış doğal ortamları bulmadaki 
zorluktur. Bu tür ortamlardaki antibiyotik direnç 
çalışmaları, direnç gen prevalansı ve evrimin anlaşılması 
için gerekli olan direnç genetik çeşitliliğinin kritik bir 
ölçüsünü sağlamaktadır ve çeşitli araştırmacılar 
tarafından 
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tarafından kodlanan doğal bir süreç olduğu ileri 
sürülmektedir (Hughes ve Datta, 1983; Barlow ve Hall, 

 

Şekil 2. 3. Lechuguilla Mağarasından İzole Edilen 
Bakterilerin Çeşitli Antibiyotiklere Karşı 20 mg/ml 

Konsantrasyonda Direnç Seviyeleri (üstte) Gram pozitif 
suşlar (altta) Gram negatif suşlar. Antibiyotikler, her bir 

rengin farklı bir hedefi temsil ettiği etki/ hedef tarzlarına 
göre gruplandırılmıştır (Bhullar, 2011). 

Kaynaklar 
 

Amerikan Mineralogist

 Barış, Ö., 2009. Erzurum ilindeki mağaralarda 
damlataşı oluşumunda etkili bakterilerin izolasyonu, 
karakterizasyonu ve tanısı. Atatürk Üniversitesi, Fen 
Bilimleri Enstitüsü, Doktora Tezi, Erzurum  135.
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Giriş  
Veri madenciliğindeki temel konulardan biri de 

gözlem verilerindeki anlamlı yapıları keşfetmektir. Bu 
amaçla genel olarak kümeleme analizi gibi açıklayıcı veri 
analiz yöntemleri kullanılır (Prabhu ve Duraiswamy, 
2013). Büyük veri kümelerini kümeleme ile ilgili birçok 
sorun olabilir. Veri kümesini büyük olarak 
tanımlayabileceğimiz üç farklı durum vardır: birincisi, 
veri kümesinde çok sayıda eleman bulunabilir, ikincisi, 
her elemanın birçok özelliği olabilir ve üçüncü olarak, 
keşfedilecek çok sayıda küme olabilir. Kümeleme; en 
genel tanımı ile dağınık bir veri kümesi içerisin
öznitelikleri birbirine benzeyen elemanların bir araya 
getirilerek gruplandırılması işlemi olarak tanımlanabilir 
(Han ve ark., 2012). Veri madenciliği alanında 
kümelenme önemli alanlardan biridir. Kümeleme işlemi 
sonucunda ortaya çıkan bir küme, kendi içerisinde 
benzer özniteliklere sahip elemanlar barındıran, ancak 
elemanları diğer kümelerin elemanlarının 
özniteliklerinden farklı olan bir grup olarak ifade 
edilebilir (Larose, 2005). Veri madenciliği birliktelik 
kuraları, kümeleme, sınıflandırma, regresyon işlevlerini 
yerine getiren denetimli öğrenme ve denetimsiz 
öğrenme algoritmalarını içerir. Denetimli öğrenme, 
girdileri istenen çıktılara göre eşleyen bir fonksiyon 
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oluşturulur. Bir sınıflandırma probleminde, öğrenci bir 
fonksiyon haritasına yaklaşır; bir vektör, işlevin girdi 
çıktı örneklerine bakarak sınıflara ayrılır. Denetimli 
öğrenmenin, eğitim verisi olarak adlandırılan etiketli 
eğitim seti grubundan bir fonksiyonu çıkartan makine 
öğrenimi olduğunu söyleyebiliriz. Denetlenmeyen 
öğrenme, etiketlenmiş değerler olmayan vektörlerin 
eğitim seti ile ilgilenir. Bu durumda sorun, tipik olarak, 
eğitim setini bazı uygun yollarla alt kümelere ayırmaktır. 
Denetlenmeyen öğrenme yöntemleri, verileri anlamlı 
kategorilere ayırmakla ilgilidir. Denetimsiz öğrenim 
örneği kümeleme mekanizmasıdır. Kısacası, 
denetlenmeyen öğrenme algoritmalarının, 
etiketlenmemiş örneklerde, yani, istenen çıktıların 
olduğu girişte çalıştığını söyleyebiliriz. Hiyerarşik 
kümelemede ihtiyaç duyulmasa da bölümleyici 
kümeleme algoritmalarında girdi olarak küme sayısı da 
kullanılmakta ve bu nedenle küme sayısının önceden 
bilinmesi gerekmektedir. Yapılan kümelemenin kalitesi 
önemli düzeyde bu girdi değerine bağımlı olmaktadır. 
Kümeleme kalitesi genellikle kümeleme sonrasında 
gerçekleştirilen küme geçerlilik ölçüleriyle 

kümeleme sonucuna ulaşmak için kullanılan 
algoritmaların ardı ardına çok sayıda çalıştırılması 

Kümeleme algoritmaları 1990’lı yılların ortaları
kadar sadece hiyerarşik ve bölümleyici başlıkları altında 
sınıflandırılırken, artık bu sınıflandırma yetersiz 
kalmaktadır. Son yıllarda yoğunluk temelli, ızgara 
temelli, olasılık temelli, çizge temelli, alt uzay gibi 
başlıklar altında çeşitli kümeleme algoritmaları 
geliştirilmiştir ve geliştirilmeye devam etmektedir. 

Hiyerarşik Temelli Küme Algoritmaları 
Aynı zamanda bağlantı tabanlı kümeleme olarak da 

bilinen hiyerarşik küme algoritmaları, uzaklıklarına göre 
"kümeler" oluşturmak için "nesneleri" bağlar (Akpınar, 
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Tek bağlantı kümeleme 
Tam bağlantı kümeleme

Bu algoritmalara örnektir.

Bölümleyici Küme Analizi Algoritmaları 
Merkez bazında kümelenmeler olarak da tanımlanır. 

Veri kümesi, merkezi bir vektör ile temsil edilir. 
k küme merkezleri bulunur ve veriler kümeden alınan 
kare mesafeleri en aza indirecek şekilde en yakın küme 
merkezine atanır. Genellikle bölmeli temelli kümeleme 
algoritmaları 3 adımdan oluşur; başlatma, bölümleme ve 
düzeltme (Gionis ve ark., 2005).

Bu algoritmalara örnektir.

Yoğunluk Temelli Küme Analizi 
Algoritmaları 
Yoğunluğa dayalı kümelenmede kümeler, veri 

kümesinin geri kalanından daha yüksek yoğunluklu 
arak tanımlanır.
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Bu algoritmaların örneğidir.

Izgara Temelli Algoritmalar 
Veri setini hücrelere bölerek ızgaralı bir yapı 

oluşmasını sağlar ve kümeleme bu ızgaralı yapı üzerinde 
gerçekleşir (Wang, 2006). Bu algoritmaların temel odak 
noktası uzaysal veridir. Yani uzaydaki nesnelerin 
geometrik yapısı, ilişkileri, özellikleri ve işlemlerini 
içeren veridir. Bu algoritmaların amacı birçok hücre 
içindeki veri setinin sayısını belirlemek ve bu hücrelere 
ait nesnelerle çalışmaktır. Bu algorit
değiştirmekten ziyade nesnelerin gruplarının birçok 
hiyerarşik düzeyini oluşturur. Bu bakımdan hiyerarşik 
algoritmalara benzer fakat ızgaraların ve dolayısıyla 
kümelerin birleştirilmesi bir uzaklık ölçüsüne bağlı 
değildir. Genellikle ızgaranın belirli bir hücresine düşen 
nesnelerin sayısına dayanan önceden tanımlı parametre 
tarafından karar verilir (Andritsos, 2004). 

Alt Uzay Arama Algoritmaları 

Uzaklık ölçüleri 
Kümeleme, benzer örnek veya nesnelerin 

ndırılması olduğundan, iki nesnenin benzer mi 
yoksa benzemez mi olduğunu belirleyen bir çeşit ölçü 
gereklidir. Bu ilişkiyi tahmin etmek için kullanılan iki 
temel önlem türü vardır: mesafe ölçümleri ve benzerlik 
ölçüleri.
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Birçok kümeleme metodu, herhangi bir nesne çifti 
arasındaki benzerliği veya farklılığı belirlemek için 
mesafe ölçümleri kullanır. İki örnek arasındaki mesafeyi 
belirtmek için ( , )i jd x x kullanılır. Veriler arasındaki 
benzerliği hesaplamak için:

a. Öklid mesafesi
uzaklığı

kullanılabilir.
Öklid mesafesi;

2 2 2
1 1 2 2( , ) ( ) ( ) ... ( )i j i j in jnd i j x x x x x x      

1 2( , ,..., )i i ini x x x 1 2( , ,..., )j j jnj x x x

1 1 2 2( , ) ( ) ( ) ... ( )i j i j in jnd i j x x x x x x      

1 2( , ,..., )i i ini x x x 1 2( , ,..., )j j jnj x x x

1
( , )

n

ik jk
k

d i j x x






 

METOD 

K-Means Kümeleme 
, en fazla bilinen kümeleme problemini 

çözen en basit ve en iyi denetlenmeyen öğrenme 
algoritmasıdır. Büyük veri kümelerinin kümelenmesinde 
etkilidir. Bu kümeleme algoritması MacQueen tarafından 
geliştirilmiştir. K Means, belirli bir veri kümesi için k 
kümelerini bulacak bir algoritmadır. K kümelerinin 
sayısı kullanıcı tarafından tanımlanmıştır. Her küme, 
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centroid olarak bilinen tek bir nokta ile tanımlanır 
merkezlerin hepsi, kümedeki tüm noktaların ortalama 
değerini alarak güncellenir. K Means algoritması,
nesneyi, özniteliklerine ve özelliklerine bağlı olarak, 
k'nin kullanıcı tarafından tanımlanan bir sabit olduğu k 
kümelerine ayırmayı amaçlar.

k-means kümeleme algoritmasının adımları 
1- "k" küme sayısı rastgele belirlenir.
2- Veriler arasındaki mesafeler hesaplanır ve her 

veri, farklı merkezli bir kümeye atanır.
3- Merkezler, ilgili kümedeki tüm veri noktalarının 

ortalama değeri hesaplanarak güncelleştirilir.
4- Yeni merkezlere göre 2. adım tekrarlanır. 
5- Veri noktaları için kümenin atanması değişirse, 

3. adım tekrarlanır ve işlem durdurulur. 

Canopy Kümeleme Algoritması 
Büyük, yüksek boyutlu verileri kümelemek için 

kullanılan yeni bir tekniktir. Temel fikir, veriler canopy 
olarak adlandırılan üst üste binen alt kümelere ayırmak 
için bir mesafe ölçüsü kullanmaktır. Kümeleme, sadece 
ortak bir canopyde meydana gelen noktalar arasındaki 
kesin mesafeleri ölçerek gerçekleştirilir. Canopyler 
kullanılarak, eskiden imkansız olan büyük kümelenme 
sorunları pratik hale gelir. Denetlenmeyen kümeleme 

Kümeleme işleminde, işlemin doğası gereği, çok 
sayıda karmaşık işlemin tekrarlı olarak yapılmasını 
gerektiren teknikler kullanılmaktadır. Bu kapsamda, 
büyük boyutlu veriler üzerinde kümeleme işlemi, 
popüler kümeleme yöntemlerinin kullanıldığı yinelemeli 

tif) yaklaşımların karmaşıklığından kaynaklanan 
nedenlerden ötürü, ciddi bir zaman maliyetine sahiptir. 
Bu nedenle, büyük veri kümelerini doğruluk kıstasını 
ikinci plana atarak hızlı bir biçimde gruplandırmak, 
önemli bir ihtiyaç olarak ortaya çıkmaktadır. 
probleme çözüm olarak geliştirilen Canopy, son derece 
basit, hızlı ve doğru sonuçlar üreten bir kümeleme 
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algoritmasıdır (McCallum, Nigam ve Ungar, 2000). 
Canopy, bu yapısı ile genellikle daha karmaşık kümeleme 
algoritmaları kullanılmadan önce, büyük veri kümesinin 
basit ancak hızlı bir biçimde gruplanması amacıyla 
kullanılmaktadır.

Algoritma günümüzde arama motorlarında ve 
özellikle Apache Hadoop projesi MapReduce modelinde 
önemli bir rol oynamaktadır. 

Klasik algoritma iki aşamalı olarak tasarlanmıştır.
Birinci aşamada veri dizileri basit uzaklık metrikleri 
kullanılarak kaba olarak kümelenirken, ikinci aşamada k
means gibi bir kümeleme algoritması kullanılarak birinci 
aşamada elde edilen kaba kümelerin iyileştirilmesi 
sağlanmaktadır. Birinci aşamada elde edilen canopy’ler 
aynı noktanın birden fazla canopy’de yer alabilmesi 
nedeniyle üst üste gelebilmektedir. Canopy kelimesi 
türkçede kubbe olarak ifade edilebilir. Birinci aşamada 
elde edilen kaba kümelerdir. Birinci aşamada elde edilen 
basit uzaklık metriklerinin kullanılması ve ikinci 
aşamada her bir canopy’nin ayrı bir veri dizisi gibi 
işlenmesi nedenleri ile kümeleme süreci hız 
kazanmaktadır.

Algoritmanın birinci aşamasında hızlı, ancak yaklaşık 

ic) kullanılır.
Canopy algoritması, Şekil 1’de gösterildiği gibi, çok 

boyutlu bir uzayda kümelenecek veri noktaları ile T1 
T2’den oluşan (T1 > T2) iki eşik değerle kümeleme 
işlemine başlar. Öncelikle kümelenecek noktalardan 
rastgele bir nokta başlangıç küme merkezi olarak seçilir 
(şekilde 1 no’ lu nokta). Sonraki aşamada hızlı bir mesafe 
belirleme formülü uygulanarak, merkez noktasının diğer 
tüm noktalara olan uzaklığı hesaplanır. Bu hesaplama 
sonunda, bazı noktalar küme merkezine olan T2 
uzaklığında kalırken (şekilde 2, 3 ve 4 no’lu noktalar), 
bazı noktalar T2 uzaklığının dışında T1 uzaklığının içinde 
(şekilde 5, 6 ve 7 no’lu noktalar) ve bazı noktalarda T1 
(şekilde 8 ve 9 no’lu noktalar) uzaklığının dışında kalır.
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Şekil 1. Canopy kümeleme algoritması başlangıç durumu

Bu başlangıç hesaplamasında belirlenen küme 
 uzaklığında bulunan bütün noktalar, bu 

kümenin bir elemanı olarak kabul edilir. Bu noktalar 
başka bir kümenin merkezi olamaz ve oluşan bu kümeye 
“canopy” adı verilir. Bunun yanında küme merkezine  

 
içerisinde kalan diğer tüm noktalar, yeni canopy merkez 
noktası adayları olarak bir listeye yazılır ve bir aday 
küme merkez noktaları listesi oluşturulur. Sonraki 
aşamada, aday listede bulunan her bir nokta, yeni 
canopy merkezleri olarak seçilerek, küme elemanlarını 
belirleme işlemi, aday listedeki tüm noktalar bitene 
kadar tekrarlanır. Böylece, algoritmanın tüm 
yinelemeleri tamamlandığında, kümelerin merkezi 

arı ve bu kümelere ait olan elemanlar belirlenmiş 
olur (McCallum ve ark., 2000). Canopy algoritması 
sayesinde, başlangıçta oluşturulacak küme sayısının 
belirlenmesine gerek kalmadan veri hızlı bir biçimde 
gruplandırılabilmektedir. Genellikle canopy tarafın
üretilen kümeler, bir başlangıç kestirmesi olarak 
kullanılmakta ve bir sonraki aşamada k
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KNN ya da hiyerarşik bir kümeleme algoritması 
kullanılarak sonuç kümeleri elde edilmektedir.

Weka Uygulaması 

Süsen Veri Seti (İ
şayan süsen bitkisinin setosa, 

şer gözlemden 
şan toplam 150 gözlemli veri seti, 1935 yılında 

Anderson tarafından toplanmış olup 1936 yılında ilk 
defa Fisher tarafından analiz edilmiş yüzden süsen 

Süsen veri seti, sırasıyla çanak yapraklarının (sepal) ve 
taç yapraklarının (petal) uzunluk (length) ve 
genişliklerini (width), santimetre cinsinden gösteren 4 
değişken ve 150 gözlemden şmaktadır.  Veri setindeki 
değişkenlerin ilk sütunu sepal length, ikinci sütunu sepal 
width, üçüncü sütunu petal length ve dördüncü sütunu 
petal width’ e kar ılık gelmektedir. Verilerin ilk 50’ si 
setosa, ,ikinci 50’ si versicolor ve üçüncü 50’ si virg

şılık gelmektedir.
Data mining uygulamalarında, metodları test etmek 

amacıyla çok sık kullanılan ve Weka hazır data 

WEKA, Yeni Zellanda’da bulunan Waikato
Üniversitesi tarafından geliştirilmiş, makine öğrenimi 
algoritmalarını da bir arada barındıran, işlevsel bir grafik 
arabirimine sahip, açık kaynak kodlu bir veri madenciliği 
programıdır (Witten ve ark., 2011). WEKA çeşitli veri ön 
işleme, sınıflandırma, regresyon, kümeleme, 
ilişkilendirme kuralları ve görselleştirme araçları içerir. 
Algoritmalar veri kümesine doğrudan veya Jawa 
kodundan çağrılarak uygulanabilir (Patterson ve ark., 
2008). Aynı zamanda yeni makine öğrenme algoritmaları 
geliştirmek için de uy

Program çalıştırıldığında Şekil 1’deki kullanıcı ara 
yüzü ekrana gelir. Bu ara yüz ekranında “Program”, 
“Visualization”, “Tools” ve “Help” menülerinden oluşan 
ana menü ve “Explorer”, “Experimenter”, “Knowledge 
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Flow” ve “Simple CLI” kısımlarından oluşan 
“Applications” bölümleri bulunmaktadır.

Uygun veri seti (.arff  formatında) yüklendikten sonra 
Preprocess menüsünden veriler özetlenebilir. Cluster 
menüsünden Canopy seçilerek veri setinin kümelenmesi 
sağlanır. 

Zaten bilinen bir veri kümesi olan İris Data setini 
Canopy algoritmasının nasıl kümelediğini görmekteyiz. 
Denetimsiz öğrenme, denetimli öğrenme için bir 
değerlendirme aracı olarak kullanılmaktadır. Birçok veri 
başlangıçta sınıf değişkenine sahip olmayabilir. Böyle bir 
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durumda kümeleme yöntemi kullanılarak sınıfların 
atanması ve ardından uygulanacak sınıflandırma analizi 
veya regresyon analizleri ile veri çözümlenmesi 
yapılabilir. Weka da bulunan Classificationviaclustering 
aracı bu amaçla kullanılabilir. Classify menüsünden Meta 
içerisind seçilerek model 
değerlendirilebilir. 

Canopy algoritmasının, İris veri setini kümelemedeki 
başarısını görmekteyiz. Burada, hesaplama süresi 0.06 
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saniye, verilerin 128 tanesini doğru kümelediği, ve % 85 
oranında doğru kümeleme yaptığı görülmektedir. 

( ) ( )
1 ( )

pr a pr e
pr e

 




Kappa değeri ( )1 ile (+)1 arasında değer alabilir ve 
bulunan değer şu şekilde yorumlanır (Dawson ve Trap, 

κ= +1 İki gözlemcinin sonuçları tümüyle birbiri 

κ= 0 İki gözlemci arasındaki uyum sadece şansa 
bağlıdır.

κ= 1 İki gözlemci tümüyle birbirinin tersini 
değerlendirmektedir.

Kappa değerinin pozitif ve 0.78 olması modelin 
uyumlu olduğunu gösterir. 

Yine Confusion matris incelendiğinde ilk iki türün 
%100 doğru kümelendiği, üçüncü türde 28 verinin doğru 
kümelendiği görülmektedir.

Burada Canopy kümeleme algoritması ile elde dilen 
kümeler de görülmektedir.
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Sonuç 
Canopy kümeleme algoritması, K kümeleme 

algoritması veya hiyerarşik kümeleme algoritmaları için 
genellikle ön işlem adımı olarak kullanılan denetimsiz 
bir kümeleme öncesi algoritmadır. Büyük veri 
kümelerinde kümeleme işlemlerini hızlandırma amaçlı 
kullanılır. Algoritma uzaklık fonksiyonları kullandığı ve 
mesafe eşiklerinin belirlenmesini gerektirdiği için, 
yüksek boyutlu veri için uygulanabilirdir. Bu yeni 
yöntemle, her adımdaki örneklerin sayısının 
karşılaştırılmasını azaltmıştır ve ortaya çıkan 
kümelenmelerin iyileştirildiğine dair bulgular vardır. 
Canopy kümeleme, gruplama için çok basit, hızlı ve 
şaşırtıcı derecede doğru bir yöntemdir. Ayrıca, k
ve beklenti maksimizasyon (EM) gibi prototip tabanlı 
kümeleme yöntemlerini hızlandırmak için canopyler 
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BOR-KATKILI TETRAGONAL 
KARBON (T-C5)’İN     

İLK-PRENSİPLERLE 
İNCELENMESİ

FIRST-PRINCIPLES 
INVESTIGATION OF BORON-
SUBSTITUTED TETRAGONAL 

CARBON (T-C5)

Sezgin Aydın1

Karbon elementi eşsiz ve gelişmiş özelliklere sahip çok sayı-
da 3-boyutlu ve 2-boyutlu yapılar oluşturur[1-4]. Bu allotrop-
largaz sensörlerinden[5] hidrojen depolamaya[6-8], kaygan 
yüzeylerden [9, 10]transistör üretimine [11] ve lityum-iyon 
bataryalardan [12]kontrollü elektronik özelliklere [13] kadar 
çok geniş bir yelpazede, hem deneysel hem de teorik olarak 
çok sayıda araştırmaya konu olmuştur. Bazı çalışmalarda mev-
cut allotropların fiziksel özellikleri araştırılıp hangi alanlarda 
kullanılabilecekleri sorgulanırken, bazı çalışmalarda “yeni” al-
lotropların sentezlenmesi veya tasarlanması hedeflenir[14, 15]. 
Bu yoğun ilginin bir sonucu olarak çok fazla sayıda karbon al-
lotropu ortaya çıkarılmıştır[16, 17] ve her geçen gün yeni bir 
allotrop rapor edilmektedir[18-20]. Karbon farklı yapılarda 
farklı bağlanma karakteristikleri sergiler ve neredeyse bütün 
elementlerle sınırsız çeşitlilikte bağ yapma yeteneğine sahip-
tir[1]. Böylece farklı fiziksel özellikler ortaya çıkar. Örneğin, 
zinkblend-elmas gibi yapılarda karbon atomları sp3hibritleri-
yle bağlanırlar ve oldukça sert yapılar elde edilir. Grafen gibi 
2-boyutlu sistemlerde sp2hibritleriyle bağlanırlar, gelişmiş 
elektronik ve mekanik özellikler ortaya çıkar. Bunların öte-
sinde, sp2-sp3hibritlerini içeren[21, 22] veya sp-sp2hibritlerini 
içeren[23, 24] karma yapılar da mevcuttur. 

1    Doç. Dr., Gazi Üniversitesi Fen Fakültesi Fizik Bölümü
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Yukarıda verilen tartışmaya ek olarak, son zamanlarda, yeni 

bir karbon allotropu rapor edilmiş[25] ve tetragonal karbon (T-
C5) olarak isimlendirilmiştir.Bu çalışmada, bor elementinin de 
karbon gibi değişik bağlanma karakteristikleri sergilemesinden 
ve bor-karbür bileşiklerinin yüksek mekanik özelliklerden[26, 
27]süperiletkenliğe[28] kadar geniş yelpazede gelişmiş fizik-
sel özelliklere sahip olmasından yola çıkarak [29, 30], T-C5’in 
mevcut özelliklerini bor kontrollü olarak değiştirmek veya 
geliştirmek amacıyla, birim hücresinin farklı konumlarındaki ve 
farklı sayılardaki karbon atomları bor ile değiştirildi. Oluşturu-
lan hipotetik bileşiklerin kararlılıkları ve fiziksel özellikleri te-
orik olarak incelendi.  

Çalışma kapsamındaki bütün ilk-prensipler yoğunluk 
fonksiyoneli hesaplamaları CASTEP paket programı ile yapıldı 
[31]. Değiş-tokuş ve korelasyon etkilerini tanımlamak için LDA 
(CA-PZ) fonksiyoneli [32, 33], iyonik kor ve değerlik elektron-
ları arasındaki etkileşimleri modellemek için norm-korunum-
lupseudopotansiyeller kullanıldı [34, 35]. Brillouin bölgesi 
Monkhorst-Pack[36]şemasıyla üretilen 10×10×10’luk k-nokta-
lar kullanılarak örneklendi (bu indislere karşılık gelen k-nokta 
aralığı0.03 Å-1) ve düzlem dalga kesilim enerjisi 800 eV olarak 
seçildi. Geometri optimizasyonları yapılırken, atomik koordi-
natlar ve örgü vektörlerini kapsayan bütün hücre parametrel-
eri Broyden, Fletcher, Goldfarb and Shanno (BFGS) metodu ile 
gevşetildi [37] ve yakınsaklık için şu kriterler kullanıldı: ener-
ji için5×10-6 eV/atom, kuvvet için 0.01 eV/Å, maksimum stres 
için 0.02 GPa ve maksimum atomik yerdeğiştirme için 5×10-4 
Å.SCF toleransı 5×10-7 eV/atom ve “stress-strain” yöntemiyle 
[38-40] hesaplanan elastik sabitler için maksimum gerinim 
genliği 0.003 alındı. Son olarak, fonon dispersiyon eğrileri hes-
aplanırken “linearresponse” metodu [41, 42] kullanıldı.
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 (a) (b) (c)      (d)  (a) (b) (c)      (d)  (a) (b) (c)      (d)  (a) (b) (c)      (d)  (a) (b) (c)      (d) 

 (e) (f) (g)  (h)

Şekil 1. (a) Tetragonal karbon (T-BC5)’in kristal yapısı. Farklı 
konumlardaki karbon atomlarının bor ile yerdeğiştirmesisonu-
cu elde edilen hipotetik bileşikler (b) tetragonal-BC1, (c) tetrag-
onal-BC2, (d) ortorombik-BC3, (e)-(h) monoklinik-BC4-BC7. 
Pembe ve gri küreler sırasıyla bor ve karbon atomlarını temsil 
ediyor.

Çalışmaya konu olan tetragonal karbon (T-C5) allotropun-
abor-katkılanarak elde edilen yeni bileşiklerin birim hücreleri 
Şekil 1’de gösterildi. Bu bileşikler BC1-BC7 şeklinde isimlendi-
rildi. Orijinal bileşik olan T-C5tetragonal kristal sistemindedir 
ve uzay grubu P-4 m2 (No:115) dir[25]. Birim hücresinde 5-adet 
karbon atomu vardır, her atom 4’lü koordinasyona sahiptir ve 
Wyckoff konumları 4k(0.218 0.500 0.372), 1b(0.5 0.5 0.0) şek-
lindedir. BC1 ve BC2 yapıları T-C5 ile aynı kristal sistemindedir 
ve uzay grupları aynıdır. BC3 ortorombik sistemdedir ve uzay 
grubu Pmm2 (No:25) dir. BC4-BC7 monoklinik sistemdedir. 
BC5’in uzay grubu A2 (No:5) iken, BC4, BC6 ve BC7 nin uzay 
grubu PM (No:6) dır. Uzay gruplarında bu tür değişimlerin gö-
zlenmesi, katkılanan bor atomlarının konumlarına bağlı olarak 
farklı simetriler oluşmasının doğal bir sonucudur.

Tablo 1. Bileşikler için örgü parametreleri (a, b ve c, Å), örgü 
açıları (α, β ve γ, °) hacim (V, Å3) ve kohesif enerjiler (Ekoh, eV/
atom).  ve  sırasıyla birim hücredeki karbon ve bor atom-
larının sayısıdır.
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  T-C5 BC1 BC2 BC3 BC4 BC5 BC6 BC7
5 1 4 3 4 3 3 3

0 4 1 2 1 2 2 2

a 3.395
3.395a 3.379 3.500 3.303 3.361 3.641 3.718 3.188

b 3.395 3.379 3.500 3.508 3.435 3.641 3.615 3.615

c 3.205
3.205a 3.900 3.153 3.481 3.356 3.157 3.187 3.718

α 90.00  90.00  90.00  90.00  90.00 90.07 90.00 90.00
β 90.00  90.00  90.00  90.00  87.00 90.07 79.25 79.26
γ 90.00  90.00  90.00  90.00  90.00 74.67 90.00 90.00

V 36.931 44.523 38.617 40.329 38.687 40.376 42.092 42.094
Ekoh 9.24 7.33 8.68 8.46 8.73 8.38 8.44 8.44

Bileşiklerin yapısal parametreleri ve kohe-
sif enerjileri Tablo 1’de listelendi. Kohesif enerji 

 ile hesaplandı, bura-
da  birim hücrenin toplam enerjisidir,  ve  sırasıyla 
izole karbon ve bor atomunun enerjisidir. T-C5 için hesaplanan 
yapısal parametreler ve kohesif enerji literatürle uyum içinded-
ir [25]a. Bununla birlikte, bor-katkılı yapılar T-C5’ten daha 
düşük kohesif enerjiye sahiptirler. T-C5 kadar enerjitik kararlı 
değildirler. Yüksek kohesif enerji daha sıkı ve güçlü bağlanma ile 
ilişkilendirildiğinden, T-C5’ten daha güçlü bağlanma karakter-
istikleri sergilemeleri beklenmez. Tasarlanan yapılar arasında, 
BC1 en düşük kohesif enerjiye sahipken, BC4 en yüksek kohesif 
enerjiye sahiptir. Bütün yapıların örgü parametreleri birbirine 
yakın olmakla birlikte, bor-katkılı yapılar T-C5’ten daha büyük 
hacim değerlerine sahiptir. Ayrıca, daha fazla bor atomu bulun-
duran yapıların diğerlerinden daha büyük hacimlere sahip old-
uğu gözlendi.

BC1-BC7 bileşiklerinin elastik ve mekanik özellikleri T-C5 
bileşiğinin özellikleri ile birlikte Tablo 2’de listelendi.Tetrago-
nal bir kristal için 6-adet bağımsız elastik sabit vardır ( , 
, , ,  ve ) ve bu elastik sabitler mekanik kararlılık 
için aşağıda verilen Born kararlılık şartlarının tamamını 
sağlamalıdırlar[43, 44]: 
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, , , , ,

, 
.

Tablo 2. BC1-BC7 bileşikleri için elastik sabitler

  T-C5 BC1 BC2 BC3 BC4 BC5 BC6 BC7
814.7

814.8a -374.3 793.1 454.2 452.4 311.1 557.6 305.2

      784.8 744.3 443.4 801.9 801.7
830.6

831.5a 660.8 452.5 656.0 740.3 215.8 304.6 557.6
132.7

131.6a 19.1 76.9 107.9 119.1 216.8 31.2 68.6

      73.9 80.5 59.7 63.2 62.9
81.3

79.4a 10.8 86.2 55.7 59.8 117.0 61.1 23.8
22.2

22.2a 731.0 52.9 12.2 62.0 196.8 40.8 19.3
64.0

64.0a 60.2 76.8 30.7 86.2 119.1 102.1 101.1

        38.5 8.0 32.5 5.3

      104.3 92.7 262.1 20.8 41.6

        8.2 0.0 3.3 -1.0

        34.7 0.0 -10.7 -32.0

        8.1 35.0 22.4 14.3

Tablo 2’den, T-C5 için hesaplanan elastik sabitlerin ve me-
kanik özelliklerin literatür ile çok iyi uyum içinde olduğu 
görüldü [25]a. Bununla birlikte, tetragonal-BC2 mekanik kararlı 
olmasına rağmen, tetragonal-BC1’in kararlı kalamadığı tespit 
edildi. Diğer taraftan, ortorombik bir kristal için 9-adet bağımsız 
elastik sabit vardır ( , , , , , , , , ve 
) ve bu elastik sabitler mekanik kararlılık için aşağıda verilen 
kararlılık şartlarının tamamını sağlamalıdırlar [44],

, , , , , ,

, 

,
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,

.

Tablo 2’den, ortorombik-BC3 bileşiğinin bütün şartları 
sağladığı ve bu sayede mekanik kararlı kaldığı gözlendi. Ayrıca, 
monoklinik bir kristal için 13-adet bağımsız elastik sabit vardır 
( , , , , , , , , , , ,  ve 
) ve mekanik kararlılık için aşağıdaki 12 şartın sağlanması ger-
ekir [44]

,  , , , , ,

, 

, , 

.

,burada
, 
,
,

,
,
,

.

Tablo 2’de monoklinik-BC4, BC5, BC6 ve BC7 için listelenen 
elastik sabitlerin bu şartları sağladığı, böylece bu bileşiklerin 
mekanik kararlı kalabildikleri görüldü. Bütün bileşikler için 
ifade etmek gerekirse, bor atomunun konumuna ve miktarına 
bağlı olarak mevcut atomik etkileşmelerin kristal yönelimlerine 
bağlı olarak değiştiği ve mekanik kararlılık üzerinde etkili old-
uğu sonucuna varıldı. 

Bileşiklerin dinamik kararlılıklarını incelemek için fonon 
dispersiyon eğrileri hesaplandı ve Şekil 2’de gösterildi. Tetrag-
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onal-BC1 zaten mekanik kararsız olduğundan fonon dispersiy-
on eğrileri hesaplanmadı. Şekil 2’den, BC2, BC4, BC6 ve BC7’nin 
negatif fonon frekanslarından dolayı, mekanik kararlı olma-
larına rağmen dinamik kararlı olmadıkları, sadece BC3 ve BC5 
bileşiklerinin pozitif frekanslar sayesinde dinamik kararlı old-
ukları görüldü. Negatif frekansların BC2 için E modundan (A 
noktasında -362.5 cm-1 ve R noktasında -126.3 cm-1), BC4 için Aʺ 
modundan (C noktasında -200.2 cm-1), BC6 için Aʺmodundan (Z 
noktasında -77.1 cm-1) ve BC7 için Aʺmodundan (B noktasında 
-76.8 cm-1)kaynaklandığı belirlendi.

Diğer taraftan, Tablo 2’de listelenen elastik sabitler yardımıy-
la BC3, BC5 ve T-C5’in bulk modülü ve makaslama modülü gibi 
mekanik özellikleriVoigt-Reuss-Hill yaklaşımı [45]dahilindeRef.
[44]’deki bağıntılar kullanılarak hesaplandı (çok uzun olduk-
larından metin içinde verilmedi).
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Şekil 2. BC2-BC7 bileşikleri için fonon dispersiyon eğrileri.

Ayrıca, daha ileri bir analiz sunmak amacıyla B/G oranı, 
evrensel anizotropi faktörü ve Vickers sertliğide hesaplandı. 
Sonuçlar Tablo 3’te listelendi. Evrensel anizotropi faktörü 

, bağıntısı ile hesaplandı [46].V 
alt indisi ile verilen Voigt değeri modülün üst limitini tanım-
larken, R alt indisi ile verilen Reuss değeri modülün alt limiti-
ni tanımlar. Bu iki değerin ortalaması alınarak modülün değeri 
bulunur. Bileşiklerin sertlikleri yarı-deneysel, bağ iyonikliği ve 
popülasyonunu baz alan ve karmaşık kristal yapılar dahil çok 
sayıda bileşiğe başarıyla uygulanmış [47-49] olan Gao metodu 
ile hesaplandı [50, 51]. Bu metotta, X-Y atomlarından oluşan bir 
µ-bağının bireysel sertliği,

,

ile hesaplanır. Burada  değerlik elektron yoğunluğu,  
bağın iyonikliği ve  bağın uzunluğudur. Değerlik elektron 
yoğunluğu,

ifadesiyle verilir. Burada  ve  sırasıyla bağı oluşturan X 
ve Y atomlarının değerlik elektron sayılarıdır. ve  sırasıyla 
X ve Y atomlarının en yakın koordinasyon sayılarıdır. birim 



Sezgin AYDIN 245
hücre içerisinde µ-bağının sayısıdır ve V birim hücrenin hac-
midir. 

Bir µ-bağının iyonikliği ( ) Mulliken popülasyonu (P) 
yardımıyla 

,

ifadesiyle hesaplanır, burada  tamamen kovalent bileşikten 
hesaplanan popülasyon değeridir (bu çalışmada 0.75 alındı). 
Bir kristal yapının sertliği hesaplanırken şu adımlar izlenir: 
Öncelikle ikili bağ sistemlerine ait Mulliken bağ popülasyon-
ları çıkarılır ve pozitif olanlar tespit edilir, popülasyon değerleri 
yardımıyla bu µ-adet farklı bağın iyonikliği ( ) hesaplanır. Kaç 
adet ( ) oldukları belirlenir, bağ uzunlukları ile birlikte o bağın 
değerlik elektron yoğunluğu ( ) hesaplanır. ve  değerleri 
kullanılarak her bir bağ için bireysel bağ sertlikleri ( ) belir-
lenir ve bunların geometrik ortalaması alınarak yapının toplam 
sertliği bulunur:

Görüleceği üzere, sertlik hesabına/tartışmasına başlama-
dan önce, Mulliken popülasyon analizi yardımıyla kristal yapı-
daki bağlanma karakterinin aydınlatılması, bağlanma ve an-
ti-bağlanma durumlarının belirlenmesi gerekir. Yapı içindeki 
herhangi bir bağa ait Mulliken bağ popülasyonunun pozitif ol-
ması bağlanma durumuna, negatif olması ise anti-bağlanma du-
rumuna işaret eder [52]. Bununla birlikte, sıfıra yakın değerler 
iyonik bağlanma karakterini, artan pozitif değerler ise kovalent 
karakteri ortaya koyar.
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Tablo 3. BC3, BC5 ve T-C5 bileşikleri için Bulk modülü (GPa), 

makaslama modülü (GPa), B/G oranı, evrensel anizotropi faktörü ve 
sertlik (GPa).

  T-C5  BC3  BC5 

B 306.6 234.8 197.5

G 188.4 134.1 81.5

B/G 1.63 1.75 2.42

BV 306.7 243.3 236.3

BR 306.4 226.3 158.7

GV 223.3 164.0 104.9

GR 153.5 104.3 58.2

AU 2.3 2.9 4.5

HV 44.9 43.8 40.1

Tablo 3’ten, orijinal bileşik T-C5’in elastik ve mekanik özel-
liklerinin bor-katkılı yapılardan daha yüksek olduğu, bor ilave-
siyle birlikte değişen geometrik yapı ve bağlanma karakter-
istiklerinden dolayı elastik sabitlerin ve modüllerin azaldığı, 
mekanik davranışın kötüleştiği gözlendi. Bundan başka, bulk 
modülü bir kristalin hacim değişimine karşı gösterdiği direnci 
tanımlarken, makaslama modülü kristal içindeki atomik dü-
zlemlerin birbiri üzerinde kayması şeklinde ortaya çıkan hare-
kete karşı gösterilen direnci tanımlar [53]. T-C5’ten daha düşük 
bulk ve makaslama modülü değerlerinden dolayı, bor ilavesinin 
bir sonucu olarak BC3 ve BC5 bileşiklerinin sıkışma direncinin 
ve kayma direncinin azaldığı tespit edildi. Ayrıca, B/G oranı 
(Pughkriteri) yardımıyla bileşiklerin/kristallerin sünek veya 
kırılgan karakterleri belirlenebilir. B/G oranı 1.75’ten büyük 
ise kristaller sünek, küçük ise kırılgan karakter sergilerler 
[54]. Tablo 3’te verilen B/G değerlerinden, T-C5 bileşiğini kırıl-
gan karakter sergilerken, BC3 ve BC5 bileşiklerinin daha yük-
sek B/G oranlarından dolayısünek karakterde oldukları tespit 
edildi. Diğer taraftan, sıfırdan oldukça yüksek AU değerinden-
dolayı[55], yeni sunulan T-C5 allotropunun yüksek anizotropi-
ye sahip olduğu, bor-katkısı ile beraber anizotropik karakterin 
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daha da arttığı gözlendi. Ayrıca, hesaplanan sertlik değerleri in-
celendiğinde T-C5’in 44.9GPa’lık sertlik değerinin literatürdeki 
41.2 GPa [25]değeri ileuyumlu olduğu görüldü. Bor-katkısının 
yapıların mevcut bağlanma doğasında meydana getirdiği ve 
yüksek anizotropiye neden olan değişimlerden dolayı sertlik 
üzerinde önemli rol oynadığı sonucuna varıldı. Sertlikhesap-
lamalarının ayrıntıları ve ilişkili parametrelerT-C5 için Tablo 
4’te, BC3 için Tablo 5’te ve BC5 için Tablo 6’da verildi.  

Tablo 4.T-C5 için bağ karakteristikleri, sertlik ile ilişkili parametreler 
ve bireysel bağ sertlikleri.

X Y P

µ-
1 C C 0.80 1.478 2 0.615 0.127 81.86
2 C C 0.39 1.530 4 0.554 0.689 35.86
3 C C 0.54 1.583 4 0.500 0.435 41.69

Tablo 5. BC3 için bağ karakteristikleri, sertlik ile ilişkili parametreler 
ve bireysel bağ sertlikleri.

X Y P

µ-

1 C C 1.10 1.394 1 0.845 0.384 86.19
2 C C 0.75 1.467 2 0.725 0.000 108.31
3 B B 0.26 1.628 1 0.884 0.886 33.17
4 B B 0.84 1.675 1 0.813 0.186 67.29
5 B C 0.17 1.646 2 0.684 0.976 24.47
6 B C 0.38 1.687 4 0.636 0.706 30.22
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Tablo 6. BC5 için bağ karakteristikleri, sertlik ile ilişkili parametreler 

ve bireysel bağ sertlikleri.

X Y P

µ-

1 C C 0.31 1.583 2 0.438 0.816 24.24
2 C C 0.58 1.562 1 0.455 0.365 44.00
3 B C 1.01 1.500 2 0.514 0.336 54.66
4 B C 0.54 1.644 2 0.391 0.435 32.19
5 B C 0.80 1.565 2 0.453 0.127 57.86

Karbon atomlarının koordinasyon sayısı bütün yapılar-
da değişmezken, BC3’te bor atomlarının koordinasyonu 5 ve 
BC5’te bor atomlarının koordinasyonu 3’tür. Hesaplanan Mul-
liken bağ popülasyonu değerleri incelendiğinde BC3 için 2-tip 
C-C, 2-tip B-B ve 2-tip B-C olmak üzere toplam 6-tip bağın, BC5 
için 2-tip C-C, 3-tip B-C olmak üzere toplam 5-tip bağın pozi-
tif popülasyon değerlerine sahip olduğu ve bağlanma durum-
larını oluşturdukları görüldü. T-C5’te ise 3-tip C-C bağı vardır. 
BC3 ve BC5’teki bağlardan bazıları T-C5’ten daha yüksek Mul-
liken popülasyonuna, yani daha yüksek kovalentliğe sahiptirl-
er. Ancak, yüksek anizotropiden dolayı daha yüksek bireysel 
sertlik değerlerine sahip olmalarına rağmen, yapı genelindeki 
bütün bağlar birlikte dikkate alındıklarında T-C5’ten daha iyi 
bir bağlanma senaryosu ortaya koyamazlar. Diğer taraftan, bazı 
bağların popülasyon değerleri sıfıra yakındır, bu bağlarda iyonik 
karakter daha baskındır. Ayrıca, bağların Mulliken popülasyon 
değerleri hesaplanırken dikkatli olunmalı ve hesaplamalarda 
daha büyük hücreler kullanılmalıdır. Bu çalışmada Mulliken 
popülasyonları hesaplanırken 2×2×1’lik süper hücreler kul-
lanıldı. T-C5 için rapor edilenlerden daha yüksek popülasyon 
değerleri elde edildi.  

Bundan başka, yapıların elektronik karakterini ortaya çıkar-
mak için band yapıları hesaplandı ve Şekil 3’te gösterildi. Orto-
rombik-BC3’ün metalik karakterde olduğu, BC5’in 1.74 eV band 
aralığına sahip bir yarıiletken olduğu tespit edildi. 
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Şekil 3. BC3 ve BC5 için band yapıları. Yataydaki kırmızı renkli çizgi 
Fermi enerjisini temsil ediyor. 

Sonuç olarak, tetragonal karbon allotropuna (T-C5) bor 
ilave edilmesiyle oluşturulan yeni bileşiklerin fiziksel özellikleri 
yoğunluk fonksiyoneli teorisi kapsamında araştırıldı. Bor ilavesi-
nin T-C5’in mevcut özelliklerinde meydana getirdiği değişimler 
tartışıldı. Tasarlanan 7-yapıdan sadece iki tanesinin (BC3 ve 
BC5) kararlı kalabildiği tespit edildi. Diğer 5-bileşik için kararsı-
zlığa neden olanfononmodları belirlendi. Bor ilavesiyle birlikte 
birim hücre hacminin büyüdüğü, elastik ve mekanik özelliklerin 
azaldığı, bağlanma doğasının ve elektronik karakterin değiştiği 
gözlendi.BC3 ve BC5’in orijinal T-C5 ile kıyaslanabilir sertliğe 
sahip oldukları görüldü.Ayrıca, yüksek sertlik değerlerinden 
dolayı potansiyel süpersert malzeme olabilecekleri sonucuna 
varıldı. Bor-katkılamanınT-C5’in geometrisi dahil elastik ve di-
namik davranışlarını önemli bir şekilde etkilediği, yapıyı daha 
anizotropik bir hale getirdiği görüldü. Böylece, yeni, kararlıve 
süpersertbor karbür bileşikleri geliştirilmiş oldu. 
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