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PROTEİNLERDEKİ DÜZENSİZ BÖLGELERİN TESPİTİ İÇİN KAOTİK VE 
FİZİKOKİMYASAL ÖZELLİKLER TABANLI YENİ ÖZNİTELİK 

KODLAMA YÖNTEMLERİ GELİŞTİRİLMESİ  

ÖZET 

Canlının hayatını devam ettirmesinde kritik önem taşıyan proteinler, tüm 
biyokimsayal reaksiyonlarda yer almaktadır. Proteinleri oluşturan aminoasitlerin 
fizikokimyasal özellikleri, amino asitlerin bağlanma sıralarının ve proteinin üç 
boyutlu yapısının oluşmasında en önemli belirleyicidir. Amino asitler peptit 
bağlarıyla birbirlerine bağlanır, bu durum hücre içerisinde en düşük enerji seviyesine 
sebep olur. Böylelikle, protein zincirleri doğal durumunda katlanır ve proteini 
meydana getirirler. Proteinlerin her bir düzgün katlanması konformasyon olarak 
adlandırılırken aynı zamanda katlanamayan diğer bir ifadeyle düzensiz proteinlerde 
oluşabilmektedir. Düzensiz proteinler organizma içerisinde kanser, alzheimer, 
kardiyovasküler, kistik fibrozis ve diyabet gibi metabolik bir çok hastalıklığa sebep 
olmaktadır. Bu nedenle proteinlerde düzensiz bölgelerin tespiti hastalıkların tedavisi 
ve ilaç geliştirilmesi açısından önemli bir eşiktir.    
 
Literatürde proteinlerde düzensiz bölgelerin tespiti için in vitro ve in silico çalışmalar 
yapılmaktadır. Bilgisayar ortamında gerçekleştirilen in silico çalışmalar in vitro 
çalışmalara göre maliyet ve zaman açısından üstünlüklere sahiptir. Buna göre 
bilgisayar ortamında düzensiz bölgeler çeşitli makine öğrenmesi algoritmaları ve 
biyoinformatik yöntemleri ile tespit edilmeye çalışılmaktadır. Bu tez çalışmasında, 
öncelikle protein dizilimleri fizikokimyasal özelliklere göre kodlanarak faz uzayında 
incelendi ve kaotik yapı içeren fizikokimyasal özellikler belirlendi. Sonrasında 
proteinlerdeki düzensiz bölgeleri tahmin etmek için belirlenen amino asitlerin 
fizikokimyasal özellikleri kullanılarak makine öğrenmesi algoritmaları için En İyi 
Fizikokimyasal Özelliklere Göre Öznitelik Kodlama Yöntemi (FKÖY) ve Lyapunov 
Üstelleri ve En İyi Fizikokimyasal Özelliklere Göre Öznitelik Kodlama Yöntemi 
(LÜ-FKÖY) olarak isimlendirilen iki öznitelik kodlama yöntemi geliştirilmiştir. 
 
Proteinlerde düzensiz bölgelerin tespiti için DisProt ve PDB verisetleri üzerinde 
geliştirilen yöntemler sınıflandırıcı algoritmalarla uygulanmıştır. Elde edilen 
deneysel sonuçlarda  LÜ-FKÖY, literatürde yer alan yöntemlere göre en yüksek 
performansı sergilemiştir.  
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DEVELOPING NEW ATTRIBUTE CODING METHODS TO PREDICTION 
OF DISORDERED PROTEIN REGIONS ON BASED CHAOTIC AND 

PHYSICOCHEMICAL PROPERTIES 

SUMMARY 

Proteins located in all biochemical reactions have vital importance for continue of 
organism life. Physicochemical properties of amino acids that constitute proteins are 
the most important to formation for three-dimensional structure of protein and 
binding orders of amino acids linked by peptide bonds. Moreover, this condition 
leads to the lowest energy level in the cell. In this way, protein chains are folded 
naturely and created proteins. Each of ordered proteins is called the conformation. 
And also, disordered proteins can be formed. Disordered proteins cause many 
metabolic disease in organisms such as cancer, alzheimer, cardiovascular, cystic 
fibrosis and diabetes. Therefore, prediction of disordered regions in proteins is a 
significant threshold in terms of development of treatment for the diseases. 
 
In the literature, many studies have been applied to the prediction of disordered 
regions in protein in vitro and in silico enviroments. In silico study performances on 
computer has some advantages like cost and time-consume relatively in-vitro studies. 
Prediction of disordered regions have been determining by various machine learning 
algorithms and bioinformatics methods in silico. In this thesis, primarily, protein 
sequences coded by physicochemical properties and examined in phase space. 
Moreover, physicochemical properties on based chaotic structure was determined. 
And than, it has been developed using machine learning algorithms determined 
physicochemical properties of the amino acids such as Feature Encoding Method by 
Selected Best Physicochemical Properties and Features Encoding Method by 
Lyapunov Exponents and Selected Best Physicochemical Properties. 
  
Proposed methods have been applied with classifier algorithms on DisProt and PDB 
datasets to the prediction of disordered region in proteins. According to obtained 
experimental results that our methods have demonstrated the highest performance 
than most methods in the literature. 
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1.  GİRİŞ 

1.1. Tezin Amacı 

Düzensiz bölgeler içeren proteinler kanser, alzheimer, kardiyovasküler ve diyabet 

gibi metabolik hastalıklara sebep olmaktadır. Ayrıca düzensiz bölgelerin 

incelenmesi, transkripsiyon ve translasyonun regülasyonu, protein - DNA ve protein 

- protein birleşimlerinde önem taşımaktadır [1] [2]. Bu tezin amacı, proteinlerin 

işlevleri, yaşam sürelerini ve hastalıklarla olan ilişkilerini belirleyen fizikokimyasal 

özelliklerin karmaşık düzenlerinin kaotik bir yapıya dayandığını ispatlamak ve öncül 

fizikokimyasal özellikleri kestirmektedir. Sonrasında belirlenen fizikokimyasal 

özellikler temelinde proteinlerin düzensiz yerlerinin kestirimi için yeni öznitelik 

kodlama teknikleri geliştirmektir.  

1.2. Literatür Araştırması 

Proteinlerdeki düzensiz bölgelerin kestirimi için farklı teorik ve deneysel yaklaşımlar 

gerçekleştirilmiştir. X-Işını kristalografisi, NMR spektroskopisi, ultraviyoleye yakın 

dairesel dikroizm (CD) ve uzak ultraviyole CD gibi ıslak laboratuar yöntemleri 

problemin çözümü için kullanılmıştır. Ancak, ıslak labaratuar (in vitro) ortamında 

gerçekleştirilen bu deneyler hem masraflı hem de çevresel faktörler (laboratuar 

şartları, insan faktörü) kaynaklı yanlış ölçümlere açıktır [3] [4]. Bu yüzden, 

hesaplamalı öngörü yöntemleri önemli bir alternatiftir. Bilgisayar ortamında (in 

silico) makine öğrenmesi temelli yapılan çalışmalarda, sınıflandırma yöntemleri 

sayesinde düzensiz bölgelerin tahmini yüksek doğruluk ile gerçekleştirilmesi 

hedeflenmektedir. Bu tez çalışmasının testleri in slico ortamda gerçekleştirilmiştir.  

Literatürde RONN [5], DisEMBL [6], DISOPRED2 [7], VSL1 [8], VSL2B ve 

VSL2P [9] gibi düzensiz kalıntı bölgelerini kullanarak bir dizi hesaplama aracı 

geliştirilmiştir. 

Ronn (The Regional Order Neural Network) tekniği ile proteinlerde düzensiz 

bölgelerin tespiti için örüntü tanıma çalışmalarında PDB'den elde edilen protein 
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dizilimleri üzerinde sinir ağları kullanarak iyi performanslara ulaşılmıştır [6]. 

DisEMBL tekniğinde yapay sinir ağları protein dizileri üzerinde eğitilerek probleme 

odaklanılmıştır [5]. DISOPRED2, düzenli ve düzensiz bölgeler arasındaki ayrımı bir 

destek vektör makinası (SVM) kullanarak çözüme ulaşılmıştır. VSL1 geliştiricileri 

düzensiz bölge tahmini için üç bileşenli bir mimarı geliştirilmiştir. Bu mimaride, kısa 

kalıntılar için VSL1-S, orta uzunluktaki kalıntılar için VSL1-M ve uzun uzunluktaki 

kalıntılar için VSL1-L yöntemini tespit için kullanılmıştır [10]. VSL2 mimarisi, 

VSL1 mimarisi üzerinden geliştirilerek kısa kalıntıya sahip düzensiz bölgelere 

VSL2-S, uzun kalıntıya sahip düzensiz bölgelere VSL2-L ismi verilen hesaplama 

yöntemleri kullanılmıştır [8]. 

1.3. Hipotez  

Proteinlerde düzensiz bölgelerin kestirimi için kaos teorisi tabanlı seçilen 

fizikokimyasal özellikerin protein dizilimlerinin kodlanmasında kullanılabileceği 

hipotezini ispatladık. Buna göre, her bir fizikokimyasal özelliğe göre oluşturulan 

öznitelik vektörleri faz uzayında incelenerek kaotik bir yapı içerip içermediği 

gözlemlendi. Böylece kaotik yapı içeren fizikokimyasal özellikler belirlendi. Bu 

fizikokimyasal özellikler temelinde düzensiz bölgelerin kestirimi için iki öznitelik 

kodlama yöntemi geliştirildi. FKÖY adı verilen ilk teknikte seçilen fizikokimyasal 

özelliklere göre ikinci teknikte ise Lyapunov Üstel (LÜ) değerleri ve seçilen 

fizikokimyasal özelliklere göre öznitelik matrisleri oluşturuldu. FKÖY, LÜ-FKÖY 

adı verilen teknikler son olarak literatürdeki benzer çalışmalarla kıyaslandı.  

1.4. Tez Organizasyonu 

Tez Organizasyonu aşağıda özetlenen altı bölümden oluşmaktadır.  

Bölüm 1 : Giriş : Bu bölümde tez çalışmasına konu olan problemin tanımı, 

çalışmanın amacı, literatürde bu problemin çözümü üzerine yapılan çalışmaların 

özeti, tez organizasyonu hakkında bilgi sunulmaktadır. 

Bölüm 2 : Proteinlerdeki Düzensiz Bölgeler : Bu bölümde proteinler ve düzensiz 

bölgeleri hakkında genel bilgi sunulmuştur. DisProt ve PDB veri setlerinden 

bahsedilmiştir. 
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Bölüm 3 : Lyapunov Üstelleri : Fizikokimyasal özellik içinde kaotik yapının nasıl 

araştırıldığı anlatılmıştır.  

Bölüm 4 : Öznitelik Kodlama : Kaotik yapının ispatlanması ve yeni bir öznitelik 

yöntemi kullanılması için gerekli olan örüntü tanıma sistemlerinden bahsedilmiştir. 

Bölüm 5 : Geliştirilen Öznitelik Kodlama Yöntemleri : Öncelikle protein 

dizilimlerindeki kaotik yapıdan bahsedilmiştir. Bununla birlikte geliştirilen hem en 

iyi fizikokimyasal özelliklere hem de Lyapunov üstellerine göre iki yeni öznitelik 

kodlama yönteminden bahsedilmiştir. Son olarak geliştirilen bu iki yeni öznitelik 

kodlama yöntemine göre güncel veri setleri üzerindeki performans değerleri 

sunulmuştur. 

Bölüm 6 : Sonuç : Tez çalışmasına dair sonuçlar açıklanmıştır.  
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2. PROTEİNLERDEKİ DÜZENSİZ BÖLGELER 

2.1. Amino Asitler 

Amino asitler, proteinleri oluşturan temel yapı taşlarıdır. Proteinlerin içerisinde farklı 

sayıda ve dizide bulunan amino asitler, proteinlerin işlevinde çeşitliliklere sebep 

olmaktadır. Doğada 300 kadar farklı amino asit bulunmaktadır. Çizelge 2.1'de 

görülen 20 standart amino asit, DNA tarafından kodlanarak proteinler ve diğer 

biyomoleküllerin sentezinde kullanılırlar [11].  

Çizelge 2.1 : Temel AA kalıntılarına ait isim, sembol ve FK özellikleri. 

Sıra Amino Asit 3 Harf 1 Harf 
1 Alanin Ala A 
2 Arginin Arg R 
3 Asparajin Asn N 
4 Aspartik Asit Asp D 
5 Sistein Cys C 
6 Glütamin Gln Q 
7 Glütamik Asit Glu E 
8 Glisin Gly G 
9 Histidin His H 
10 İzolösin Ile I 
11 Lösin Leu L 
12 Lizin Lys K 
13 Metiyonin Met M 
14 Fenilalanin Phe F 
15 Prolin Pro P 
16 Serin Ser S 
17 Treonin Thr T 
18 Triptofan Trp W 
19 Trozin Tyr Y 
20 Valin Val V 

Bir amino asit hem amino grubu (-NH2) hem de karboksil grubu (-COOH) içeren bir 

moleküldür. Amino asitlerin peptit bağlarıyla uç uca eklenmesiyle oluşturdukları kısa 

polimer zincirlere ''Peptid'', uzun polimer zincilere ise ''Polipeptid'' ya da ''Protein'' 

olarak adlandırılır. Protein zincirine dahil olmuş amino asitlere Kalıntı (Residue) 

denir. Fazla olan amino asitler harcanmaz ve depolanmaz, bunlar hücre içerisinde 

yakıt metabolizmasına dahil olmak üzere yakılmaktadırlar.  



6 

Şekil 2.1'de görüldüğü gibi bir amino asit dört kısımdan oluşur: α-karbonu (Cα), 

amino (-NH2), karboksil (-COOH) ve yan zincir (R) grupları. Amino, karboksil ve 

yan zincir grupları kovalent bağlar ile merkezi α-karbonuna bağlanmışlardır.  

 

Şekil 2.1 : Bir amino asitin yapısı. 

İki amino asitin, peptid bağ oluşturabilmesi için amino ve karboksil grupları 

tepkimeye girer. Bu biyokimyasal tepkimede, bir amino asitin karboksil grubu başka 

bir amino grubuna bağlanmasıyla peptit bağı oluşur. Bu tepkime sonrasında Şekil 

2.2'de görüldüğü gibi peptit bağı ile birlikte su ortaya çıkmaktadır.  

 

Şekil 2.2 : İki amino asitin bir peptit bağı oluşturması. 

Amino asitlerin fizikokimyasal özelliklerini her amino asitte bulunan özgün 

farklılıklar gösteren yan zincir grubu belirler [12]. 
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2.1.1. Amino asitlerin fizikokimyasal özellikleri 

Fizikokimya alanı, moleküllerin doğasını açıklamak için bu moleküllerde amino 

asitler ile olan etkileşimleri ve bu etkileşimler sırasında meydana gelen enerji alış 

verişlerini inceler. Amino asitler net yük, kimyasal reaktiflik, hidrojen bağlama, 

çözünürlük ve moleküler ağırlık gibi pek çok birbirinden farklı fizikokimyasal 

özelliklere sahiptirler. Her bir amino asit her bir fizikokimyasal özelliğe göre sayısal 

indeks değerleri bulunmaktadır. Fizikokimyasal özelliklerin her bir amino asite göre 

özgünleşmesi, proteinlerin işlevinin belirlenmesinde önemli rol oynadığı gibi 

sınıflandırılmalarına da yardımcı olmaktadır [11]. 

Amino asitlere ait fizikokimyasal özellik indeks değerlerine, AAIndex adı verilen 

çevrim içi bir veri tabanı aracılığı ile ulaşılabilir [13]. Çizelge 2.2'de AAIndex'ten 

alınan her bir amino asite göre fizikokimyasal özellik indeks değerleri görülmektedir. 

Tablodaki 544. fizikokimyasal özellik olan hidrofobiklik, amino asitler üzerinde 

hidrofobiklik derecelerini belirlemek amacıyla her bir amino asit için -6,04 ve 3.88 

değerleri arasında değişkenlik göstermektedir.  

Çizelge 2.2 : Amino asitlerin fizikokimyasal özelliklerine ait indeks tablosu. 

Amino  
Asit 

1. Fizikokimyasal 
Özellik ... 63. Fizikokimyasal 

Özellik ... 544. Fizikokimyasal 
Özellik 

Alpha - CH 
Kimyasal kaydırma ... Büyüklük ... Hidrofobiklik 

indeksi 
A 4.35 ... 2.5 ... -0.21 
R 4.38 ... 7.5 ... 2.11 
N 4.75 ... 5 ... 0.96 
D 4.76 ... 2.5 ... 1.36 
C 4.65 ... 3 ... -6.04 
Q 4.37 ... 6 ... 1.52 
E 4.29 ... 5 ... 2.3 
G 3.97 ... 0.5 ... 0 
H 4.63 ... 6 ... -1.23 
I 3.95 ... 5.5 ... -4.81 
L 4.17 ... 5.5 ... -4.68 
K 4.36 ... 7 ... 3.88 
M 4.52 ... 6 ... -3.66 
F 4.66 ... 6.5 ... -4.65 
P 4.44 ... 5.5 ... 0.75 
S 4.5 ... 3 ... 1.74 
T 4.35 ... 5 ... 0.78 
W 4.7 ... 7 ... -3.32 
Y 4.6 ... 7 ... -1.01 
V 3.95 ... 5 ... -3.5 
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AAIndex toplamda 3 bölümden oluşmaktadır. AAIndex1 20 sayısal  değere sahip 

amino asit indeksleri, AAIndex2 amino asitlerin yer değiştirme matrisi ve AAIndex3 

ise istatistiksel protein iletişim potansiyellerini barındırmaktadır. Bu tez çalışmasında 

544 fizikokimyasal özellik içeren AAIndex1 (version 9.1) kullanılmıştır.  

2.2. Proteinler 

Proteinler bir veya birden fazla polipeptid zincirinden oluşmuş polimerlerdir. Amino 

asitlerin zincir halinde birbirlerine bağlanması sonucu oluşan büyük organik 

bileşiklerdir. Protein dizilimleri, serbest yapılı bir amino asit grubu ucu olan N 

terminalinden C terminali doğrultusunda ifade edilir.   

Protein zincirleri birincil (primary), ikincil (secondary), üçüncül (tertiary) ve 

dördüncül (quarternary) olmak üzere dört çeşit yapı ile ifade edilirler.  
Birincil yapılar, proteinlerin yapı taşı olan amino asitlerin birbirlerine bağlanış 

sıralarını gösteren basit bir yapıdır. Birincil yapı dışında kalan diğer üç yapı türüne 

ait proteinler üç boyutlu katlanma özelliklerine sahiptirler.  

İkincil yapılar, hidrojen bağları ile düzenli bir geometriye ait terkarlanabilen 

yapılardır. Bu yapıya örnek olabilecek en yaygın örnek, Şekil 2.3'de görüldüğü gibi α 

sarmalı (α helix) ve β yaprağı (β sheet)'dır.  

  
 

Şekil 2.3 : Bir α helix ve bir β sheet yapısı. 

Üçüncül yapılar, proteinin doğal halini aldığı, α sarmalı (α helix) ve β yaprağı (β 

sheet) ile ifade edildikleri yapılardır.   

Dördüncül yapılar, çoklu proteinleri (oligopeptit) ifade eden yapılardır.  
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2.2.1. Proteinlerin düzensiz bölgeleri  

Amino asitler tarafından oluşturulan bir polipeptid zincirinin kendi yapısındaki 

karakteristik özelliklere göre şekillenmesine protein katlanması denir. Proteinler, 

işlevlerini yerine getirebilmeleri için katlanmaları gerekmektedir. Katlanma Şekil 

2.4'de görüldüğü gibi, denaturasyon ve çökelme olarak adlandırılan iki aşamadan 

meydana gelmektedir [14].  

 

Şekil 2.4 : Düzensiz bir proteinin düzenli hale geçiş evresi [15]. 

Proteinlerdeki periyodik tekrarlanan yapılar düzenli bir yapıyı oluştururken, tesadüfi 

kıvrılmalarsa düzensiz yapılar oluşturmaktadır. Proteinlerin düzensiz bölgelerinde α 

sarmalı ya da β yaprağı yapıları gerçekleşmez ve gelişi güzel kıvrımlar şeklinde 

oluşurlar. Oluşan bu kıvrımlar arasına belirli bir ilişki ve hidrojen bağları 

bulunmamaktadır [16] [17].  

Düzensiz bölgeler içeren proteinler kanser, alzheimer, kardiyovasküler ve diyabet 

gibi metabolik hastalıklara sebep olmaktadır. Ayrıca düzensiz bölgeler, 

transkripsiyon ve translasyonun regülasyonu, protein - DNA ve protein - protein 

birleşimlerinde önem taşımaktadır [1] [2]. Bu nedenlerle proteinlerde düzensiz 

bölgelerin kestirimi ilaç geliştirilmesi açısından son derece önemlidir [18]. Düzensiz 

bölgelerin doğru tahminini sağlamak için yeni tekniklerin geliştirilmesi 

gerekmektedir ve böylece üst seviye yeni ilaçların geliştirilmesinin yolu açılacaktır.  

Literatürde proteinlerdeki düzensiz bölgelerin kestirimi için üç farklı yaklaşım 

vardır. Bu yöntemlerden ilki canlı organizmaları üzerinde yapılan çalışmalardır (in 

vivo). İkincisi laboratuvar ortamlarında yapılan çalışmalardır (in vitro). Üçüncüsü ise 

bilgisayar ortamında yapılan çalışmalardır (in silico). In vivo ve in vitro ortamlarda 

yapılan çalışmalar hem laboratuvar ortamının deneyleri etkileyen insan hatalarına 
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açık olması hem de maliyetin yüksek olması bu ortamların büyük kısıtlarıdır. Ancak 

in silico ortamda yapılan deneysel çalışmalar hem problemi daha iyi simüle etmekte 

hem de çok yönlü yaklaşımlar bilgisayar yöntemleriyle uygulanabilmektedir. 

2.3. DisProt ve PDB Veri Setleri 

Bu çalışmada, proteinlerin düzensiz bölgelerinin kestirimi için DisProt (versiyon 

6.02) [15] ve Protein Data Bank (PDB) [20] veri setleri kullanılmıştır. DisProt veri 

setinden düzensiz bölgelere sahip dizilimler, PDB'den tamamı düzenli bölgelere 

sahip protein dizilimleri alınmıştır. Çizelge 2.3'de de görüldüğü gibi DisProt'tan 96, 

PDB'den 273 olmak üzere 369 protein dizilimi kullanılmıştır. 

Çizelge 2.3 : DisProt ve PDB Verisetlerine ait bilgiler. 

Veri Seti DisProt PDB 

Kullanılan Protein Sayısı 96 273 

En Küçük Kalıntı Sayısı 49 43 

En Büyük Kalıntı Sayısı 1861 926 
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3. LYAPUNOV ÜSTELLERİ 

Yaşam içerisinde bir çok olayın içeriğinde düzensizlik, karmaşıklık ve rastgelelik 

görükmektedir. Günlük yaşamda bu tip düzensizliklerin meydan getirdiği olaylara 

Kaos ismi verilir. Kaotik sistemler, başlangıç koşullarına hassas bağlılık gösteren ve 

ölçülemeyen sistemlerdir [21]. Kaos bilimine göre, kaotik bir sistemin başlangıç 

koşullarındaki küçük bir değişiklik, sistemin gelecekteki durumunda büyük bir 

değişikliğe yol açabilmektedir. 

Burada dikkat edilmesi gereken iki nokta vardır [22]:  

1. Kaotik sistemin gelecekteki durumunda başlangıç koşulları hassas bir şekilde 

bağlılık göstermesi, 

2. Sistemi kaotikleştiren duruma sahip başlangıç değişkenlerinin sayısında ve 

karmaşıklığında büyük bir artış gerçekleşmesi. 

Kaotik sistemler tüm girdileri değerlendirip tüm sonucu ortaya koyarlar. Ortamı 

kaotik yapan en önemli etken ise değişkenlerin çok sayıda olmasıdır. Bu sebepten 

dolayı, kaotik yapılar rastgele her durumu almayıp, belli bir olasılıklar kümesi 

içerisinde hareket etmek zorunda kalılar [23].  

Özetle, kaos oldukça karmaşık bir düzendir. Bu durum deterministik kaos olarak 

bilinmektedir. Dolayısıyla, kaotik sistemler hem bir düzene uyarlar ve rastgele 

değillerdir hem de başlangıç koşullarına göre çok hassas bir şekilde bağımlıdırlar 

[22]. 

3.1. Kaotik Çekerler 

Bir sistemin kaotik davranışının sebebi çok fazla sayıda değişkenden etkilenmesidir. 

Kaos teorisinin matematiksel alt yapısını ilk olarak Edward Lorenz 

gerçekleştirmiştir. Lorenz, meteoroloji uzmanıdır ve bir çalışmasında deterministik 

kurallar üzerine eğilmiştir. Farkında olmadan çalıştığı sistem üzerindeki girdi 

değerlerinde ufak değişiklikler yapmıştır ve önceki çalışmalarına oranla farklı 

sonuçlar edinmiştir. Lorenz, bu farklılığı kaotik çekerler olarak adlandırmıştır. 
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Kaotik çekerler grafiksel gösterimler ile izah edilebilmekte olup, Şekil 3.1'de kelebek 

biçimli Lorenz çekeri gösterilmektedir. 

 

Şekil 3.1 : Lorenz çeker. 

Sistemin alabileceği muhtemel tüm durumları gösteren grafik alanı faz uzayıdır. Bir 

faz uzayının yapılandırılabilmesi için 

      X(t) = { x(t), x(t+τ ),………………..x[t+(m-1)τ]}  (3.1) 

formülü kullanılır [21]. Zaman gecikmesi olan (τ) ve yerleştirme boyutu olan (m) 

hesaplamalarda belirtilmesi gerekmektedir. Faz uzayındaki zaman serisinin 

analizinde zaman gecikmesi olan τ 'nin belirlenmesi ile yerleştirme boyutu m 'nin de 

değerleri ile birlikte kaotik zaman serisi incelenebilir. Bu iki kriterin sağlanması için 

öncelikle τ 'nin gerçekci ve doğru seçilmesi gerekiyor. Bunun sebebi τ 'nin gerçekten 

uzak, büyük ya da küçük seçilmesi faz uzayını yapılandırmaz [21]. 

Şekil 3.1'deki Lorenz çeker'de faz uzayı içerisindeki zamana bağlı evrimler 

görülmektedir. Burada, Lorenz çekerlerin alt yapısında kararsız bir denge 

bulunmaktadır. Merkezde bir nokta bulunmaktadır ve eğimler hep bu noktadan tekrar 

bir şekilde geçerler, aynı zamanda iki yöne yayıldıktan sonra bir eğim çizerler ve 

ardından tekrar merkez noktasına geri dönerler. 

Kaotik çekerleri oluşturan parametlerin birbirlerine göre zamansal evrimine 

bakıldığında, çizgilerin asla iki kez aynı rotayı izlemediği, rotalar arasında hep bir 

farklılığın bulunduğu görülmektedir. Görülen bu yapı fraktal olarak 

adlandırılmaktadır. Kaotik çekeler tam sayı olmayan bir boyuta sahip olduklarından 



13 

dolayı fraktal boyut halini almışlardır. Bu boyuta sahip küme ise fraktal olarak 

isimlendirilir. Fraktal boyut, Mandelbrot tarafından geliştirilmiştir. Kaotik sistem 

çekerleri kesirli boyutlara sahip olmalarından dolayı fraktal boyut hesaplamaları 

sistemin kaotik olabileceğine ilişkin bir kriter olarak alınabilmektedir [24]. 

Bu fraktal yapıya ait Lorenz'in diferansiyel denklemleri, 

ௗ௫
ௗ௧

= ݕ)	ߪ	 −  (3.2)     (ݔ

ௗ௬
ௗ௧

= ߩ)	ݔ	 − (ݖ −  (3.3)     ݕ	

ௗ௭
ௗ௧

= ݕݔ	 −  (3.4)      ݖߚ

formülleriyle verilmiştir [25]. Lorenz denkleminde değişkenler ve parametreler 

Çizelge 3.1'de tanımlanmaktadır; 

Çizelge 3.1 : Lorenz denkleminin değişkenleri ve parametreleri. 

Değişkenler 
x Konvektif hareketinin şiddetiyle orantılıdır. 
y Yükselen ve çöken akımlar arasındaki sıcaklık farkı ile orantılıdır. 
z Düşey sıcaklık profilinin lineer konumdan sapması ile orantılıdır. 

Parametreler 
σ Prandtl sayısı 
ρ Rayleigh sayısı 

Prandtl sayısı akışkanın ısı geçiş özelliğini gösteren sayıdır ve Rayleigh sayısı da 

akışkanlar dinamiği ve ısı transferinde kullanılan boyutsuz bir sayı olan Grashof 

sayısı ile Prandtl sayısının çarpımı ile hesaplanabilmektedir. Lorenz, σ = 10, ρ = 28 

ve β = 8 / 3 parametre değerleri için sistemin kaotik davranış ortaya koyduğu 

çözümleri elde etmiştir.  

3.2. Kaos Ölçme Yöntemleri  

Kaotik bir sistemin zaman içerisinde değişen parametlerini gösteren ve bu sistemin 

zaman içerisinde nasıl bir davranış gösterdiğine ait var olan verilere zaman serileri 

adı verilmektedir. Bir zaman serisinin kaotik olup olmadığı, genellikle o sistemin 

davranışının faz uzayındaki görünümünün elde edilmesiyle incelenebilir. Matlab gibi 

yazılımların yardımıyla bir dizi karmaşık hesap gerektiren bu süreçler kolay bir 

şekilde algoritmalarla çözümlenebilmektedir.  
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Çekerlerin oluşumunda gömme boyutu parametresinin bilinmesi gerekir. Gömme 

boyutu, kaotik bir sistemin davranışlarını etkileyen bağımsız dinamik kaynakların 

sayısını tahmin eden bir hesaplama yöntemidir. Üç boyuttan daha fazla gömme 

boyutları pek tercih edilmese de bazı karmaşık kaotik sistemlerde çok daha büyük 

boyutlu faz uzaylarına ihtiyaç duyulabilmektedir.  

Gömme boyutu hesaplanması sonucunda zaman serisinin hangi zaman aralıklarında 

geciktirileceğine dair parametreyi de zaman gecikmesi belirlemektedir.  

3.3. Lyapunov Üstellerinin Hesaplanması 

Lyapunov üstelleri (LÜ), başlangıç şartlarına hassas bağlılık özelliğinin sayısal bir 

göstergesidir. LÜ, faz uzayındaki yörüngelerin birbirlerine olan mesafelerindeki 

yakınsama veya ıraksama hızlarını belirler. x boyutlu bir faz uzayı yine x adet farklı 

LÜ'ne eşit olmaktadır. Bu LÜ değerlerinden sadece bir tanesinin bile sıfırdan büyük 

olması o sistemin kaotik olmasının en önemli kanıtıdır. Bu kanıtın diğer bir önemli 

ayrıntısıysa, yörüngelerin üstel olarak ıraksamasıdır. Sonuçların zaman içerisindeki 

başlangıç koşullarına göre farklılıklar göstermeside aşırı duyarlılığı ile kaosu 

betimlemektedir [26].  

Faz uzayındaki yörüngeler, kararlı noktalardan oluştuğu gibi aynı zamanda tüm 

noktalar tek yörünge üzerine yayılmaktadır. Eğer LÜ'nden birisi λ pozitif değerliyse 

sistem kaotiktir denilmektedir. Bununla birlikte faz uzayındaki iki komşu λ 

değerlerine bağlı olacak şekilde birbirlerine ıraksayacaklardır [21] [22] [27]. 

 

Şekil 3.2 : Seçilen birbirine yakın iki ilk koşul ve evrimleri. 

Başlangıçta birbirine ΔX0 kadar yakın olan iki komşu nokta olsun. Bu noktaları 

sırasıyla X0 ve X0 + ΔX0 biçiminde temsil edilsin, bir tekrarlamadan sonra bu iki 

komşu nokta Şekil 3.2'de ki gibi ayrışır [28].   



∆X1 = f(X0+∆X0) - f(X0)  ∆X0f'(X0)    (3.5) 

burada f′ = df /dX türevidir. X0 noktasında uzaklaşmayı ifade eden LÜ λ tanımlanır. 

eλ = |ΔX1/ΔX0|  veya  

λ = ln |∆X1 / ∆X0|  ln | f'(X0)|     (3.6) 

biçiminde ifadelendirilir. Yerel LÜ olarak isimlendirilen  |ΔX1/ΔX0| büyüklüğü X-X0 

’daki gerilmeyi gösterir. Bu ifadenin mutlak değer içinde olması LÜ'nin pozitif 

olmasını temin eder [28].  

ߣ = ݈݅݉ே→ஶ
ଵ
ே
෍ ݈݊	|	݂′(ܺ݊)|

ேିଵ

௡ୀ଴
       (3.7) 

Bir bütün olarak sistemin LÜ'i 3.7’deki denklemin birçok tekrarlama sonrasında 

ortalaması alınarak hesaplanır [28]. 

Time Series Analysis olarak bilinen Tisean yazılımı, açık kaynak kodlu ve 

ücretsizdir. Lineer olmayan belirleyici dinamik sistem temelli metotlar ile zaman 

serilerinin analizi yapılabilmekle birlikte, LÜ metodlarına ait algoritmalar Tisean 

paketi içerisinde bulunmaktadır [29]. Bu tez çalışması esnasında, dinamik 

sistemlerden LÜ ile ilgili algoritmalar Tisean paket yazılımı aracılığıyla Matlab 

ortamında hesaplanmıştır.  

Çizelge 3.2'da Tisean yazılımında kullanılan LÜ ile ilgili kodlar ve açıklamaları 

bulunmaktadır.  

Çizelge 3.2 : LÜ Metotları. 

Açıklama Program 
Maximal Üstel lyap_k , lyap_r 
Lyapunov Spektrumu lyap_spec 
Boyutu Sonlu Üsteller Fsle 

 

3.3.1. Lyapunov Spektrumu ve analizi 

Tisean yazılımında Lyapunov Spektrum (lyap_spec) algoritması analiz yapmak 

amacıyla kullanılmaktadır. 

Lyapunov Spectrum hesaplanması sadece maksimal üstten bile çok daha fazla çaba 

gerektirmektedir. Tisean yazılımı sayesinde LÜ değerlerinin spektrumlarıyla ilgili 
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tüm tahminleri hesaplayabilmektedir. Eğer d komponentleri ve gömme boyutu m 

değeri verilmişse m*d üstel değerleri hesaplanabilmektedir [30].   

Tisean yazılımı tarafından sistemin ekran çıktılarında ise d*m+1 sütunlar halinde 

oluşmaktadır. Birinci sütunda güncel yinelemeleri gösterirken diğer sütunlarda ise 

LÜ değerleri tahmin edebilmektedir. Listenin alt satırlarında ise yerel doğrusal 

modelin ortalama tahmin hataları, modelin montajı için kullanılan ortalama 

komşuluk boyutu ve son olarakta Kaplan - Yorke boyut tahminleri gösterilmektedir.  

 

Şekil 3.3 : lyap_spec komutunun LÜ hesaplaması için kullanımı. 

Lyap_spec komutu ile LÜ'nin tüm spektrum tahminleri bulunmaktadır. Örneğin; 

> lyap_spec 1-a_n.txt -m l , 7 - o 

komutu kullanılarak LÜ değerleri bulunmaktadır. Çizelge 3.3'de Tisean yazılımında 

kullanılan lyap_spec komutuna ait parametre ve açıklamaları bulunmaktadır.  
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Çizelge 3.3 : . lyap_spec parametreleri ve açıklamaları. 

Seçenek Açıklama Varsayılan 
-l# Kullanılan veri sayısı Dosyanın Tamamı 

-x# Göz ardı edilecek olan satırlar  
(ilk # tanesi) 0 

-c# Okunacak Sütun 1 
-m# Gömme boyutu aralığı 1, 2 
-d# Gecikme vektörleri için gecikme 1 

-r# Komşuluk başlangıç boyutu çalışma 
sırasında dinamik olarak değişir. (Veri Aralığı) / 1000 

-f# Yeterli olmayan komşular bulunursa, 
komşuluk boyutunu arttırma faktörü 1,2 

-k# Kullanılacak komşu sayısı 30 
-n# Yineleme sayısı Noktaların Sayısı 

-l# Zaman serisinin sırasını ters çevirme, 
sahte üstelleri bulmada yardımcı olur. Ters Çevirme Yok 

-o[#] Çıktı dosyasının adı Giriş_dosyasının_adı.lyaps 

-v# 
Ayrıntı düzeyi; 
0: sadece acil mesajlar 
1: giriş/çıkış mesajları eklenebilir 

1 

-h Programın seçeneklerini gösterir - 

 

Tisean yazılımında kullanılan lyap_spec komutu sayesinde verilen serinin LÜ'ne ait 

sonuçlar Şekil 3.7'de ki gibi gösterilmektedir.  

 

Şekil 3.4 : lyap_spec kullanımı sonucu LÜ sonuçları. 
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4. ÖZNİTELİK KODLAMA 

Örüntü tanıma, nesneleri farklı sayıda sınıflara veya kategorilere ayırmayı amaçlayan 

bir bilim dalıdır. Her türlü nesne sınıflandırma yapılabilir. Bu nesnelere genel bir 

ifadeyle örüntü olarak adlandırılabilir. Örüntü tanıma mühendislik ve tıp araştırma 

geliştirme alanlarında en uygun kararın verilmesinde uzman kişiye önemli bir katkı 

sağlar.  

Günümüzde, biyometride yüz tanıma, parmak izi tanıma, haberleşmede uydu 

görüntülerinin işlenmesinde ve biyomedikalde kalp ve beyin işaretlerinin 

incelenmesinde örüntü tanıma etkin bir rol oynamaktadır.  

 

 

Şekil 4.1 : Örüntü tanıma sisteminin genel diyagramı [36]. 

 

Şekil 4.1'de ki örüntü tanıma sisteminde görüldüğü gibi tanıma süreci iki kısımdan 

meydana gelmektedir: eğitim, sınıflandırma. Örüntü, öncelikle önişlem aşamasından 

geçerek sonraki adımlarda daha anlaşılır ve işlenebilir hale gelmektedir.  

Bir öğrenme modellemesi, sınıflandırma (classification) ve bağlanım (regression) 

problemi olabilmektedir. Sınıflandırma giriş verilerinin süreç sonunda tanımlanmış 

olan sınıflardan hangisine ait olduğunun tahmin edildiği istatistiki bir yöntemdir. 

Bağlanım iki veya daha çok değişken arasındaki ilişkiyi ölçmek için kullanılan 

istatistiki bir yöntemdir. 
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Örüntü tanıma sistemlerinde örüntüye ait ölçülebilir veya gözlenebilir bilgi olarak 

öznitelikler tanımlanabilir. Şekil 4.1'de de görüldüğü gibi örüntü verilerinin eğitim 

sürecinde iken özniteliğin çıkartılması veya seçilmesiyle birlikte en uygun 

öznitelikler ayırt edilmektedir, ardından sınıflandırıcı öznitelik uzayını çeşitli 

bölümlere ayırabilmektedir. Geri besleme ile önişlem ve öznitelik çıkartılması veya 

seçilmesi optimize edilebilir. Sınıflandırma aşamasında ise, giriş örüntülerinin 

öznitelik ölçümlerine göre hangi sınıflara ait olduğuna karar verir [11].  

4.1. Sınıflandırma 

Örüntü tanımanın eğitim süresinde, öznitelik çkarımından sonra karar verme aşaması 

olan sınılandırma aşaması gerçekleşecektir. Bu aşamada, nesnelerin sınıflandırılması 

için bir karar fonksiyonu elde edilir ve bu fonksiyona göre nesneler sınıflandırılır.  

N adet kümeden oluşan bir deneysel gözlem verileri için D = {xi, yi}i = 1,2,..,N ve xi ε 

Rd. Kümede bulunan tüm deneysel veriler birbirinden bağımsız ve özdeş dağılımlara 

sahiptirler. Sınıflandırma işlemi gerçekleştirildikten sonra her bir xi 'nin sınıfına karar 

verilmiş olur. Burada yi, xi sınıfına karşılık gelen sınıf bilgisidir (etiket). Bu 

etiketlerin varlığı sınıflandırma işlemi için şarttır. 

4.2. Öznitelik Çıkarımı 

Özniteliğin çıkarımı sınıflandırma açısından önemli bir rol oynamaktadır. Bunun 

sebebi, örüntüye ait karakteristik özellikler ne kadar net temsil edilirse sınıflandırıcı 

örüntüyü o kadar iyi tanır. Şekil 4.1'de de görüldüğü gibi bir örüntü tanıma 

sisteminde özellik çıkarımı önişlem adımında gerçekleştirilir. Eğer bir örüntü birden 

fazla öznitelik ile temsil ediliyorsa, tek bir öznitelik yerine bir öznitelik kümesi söz 

konusudur. n adet özniteliğe sahip öznitelik kümesi ise n - boyutlu öznitelik vektörü 

ile temsil edilebilir. Özniteliklerin içinde bulunduğu n - boyutlu R uzayı ise öznitelik 

uzayı olarak isimlendirilmektedir [31][32]. Aynı zamanda örüntü çıkarımı, algoritma 

karmaşıklığı ve boyut problemi açısından etkin bir iyileştirme sağlamaktadır. 
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Proteinleri oluşturan amino asitlerin sayısal olarak temsili sınıflandırıcı algoritmanın 

örüntüyü tanımasında önemli bir etkendir. Proteinlerin temsilinde amino asitlerin 

protein içindeki yeri, sayısı veya fizikokimyasal özellikleri öznitelik vektörler 

kümesi olarak ifade edilebilir [11]. 

Biyoinformatik alanında kullanılan belli başlı öznitelik yöntemleri şunlardır: 

birimdik, ağırlık tabanlı, yer değiştirme matrisleri tabanlı, n grams, kalıntı çiftleri, 

OETMAP ve OEDICHO [33]. 
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5. GELİŞTİRİLEN ÖZNİTELİK KODLAMA YÖNTEMLERİ 

Proteinlerde düzensiz bölgelerin tahmini için DisProt ve PDB veri setlerindeki 

protein dizilimlerinin her bir fizikokimyasal özellikliğe göre kaotik yapı içerip 

içermediği araştırıldı.  

5.1. Protein Dizilimlerindeki Kaotik Yapının Analizi 

Bir proteinin, bir fizikokimyasal özelliğe göre kaotik yapı içerip içermediğini 

anlamak için fizikokimyasal özelliğe ait değerler protein dizilimi içerisinde karşılık 

gelen kalıntının yerine yazılarak protein dizilimleri sayısal olarak ifade edildi. 

Böylece N adet amino asite sahip bir protein 544 x N boyutunda bir matris ile temsil 

edildi. İkinci olarak, Bölüm 2'de anlatıldığı gibi bu öznitelik matrisine ait LÜ 

değerleri elde edildi.  

Çizelge 5.1 : Bir fizikokimyasal özelliğe ait LÜ değerlerinin sonuçları. 

 
Lyapunov Üstel Sonuçları 

Length : 3848 
Signals belong to each amino acids of a protein : 
9.044008e-001   4.018379e-001   2.226827e-001 1.310360e-001   
4.904960e-002   -1.972889e-002  -1.013593e-001   -1.959663e-001  
-3.338790e-001 -7.586726e-001 
Average relative forecast errors : 1.157800e+000 
Average absolute forecast errors : 2.145047e+001 
Average Neighborhood Size : 2.398085e+001 
Average num. of neighbors : 3.000000e+001 
Estimated KY-Dimension : 10.000000 

 

Protein dizilimlerinin kaotik bir yapı sergiledikleri, 10 LÜ değerlerinden en az 

birinin artı sonuç olması ile anlaşılmaktadır. Ancak daha kararlı kaotik yapı elde 

edebilmek için sonuçların yarı yarıya işaret değişimlerinin olması gerektiği kriterini 

göz önüne aldık. Örneğin, Çizelge 5.1'de görüldüğü gibi beş artı beş eksi sonucun 

gelmesi, ilgili fizikokimyasal özelliğin sadece bu protein yapısında kararlı bir kaotik 

yapı dağılımı gösterdiğinin ispatıdır. Nitekim ilgili fizikokimyasal özelliğe göre 
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kodlanan protein dizilimine faz uzayında bakıldığında Lorenz dağılımı gibi kaotik, 

pseudo periyodik bir yapının olduğu da görülmüştür.  

Başka veri setlerinde ve bu veri setlerine ait olan proteinler de farklı sonuçlara 

rastlanılabilir. Diğer bir ifade ile fizikokimyasal özelliğin kaotik yapı gösterip 

göstermeyeceği proteine özgüdür. 

Çizelge 5.2: Protein dizilimlerinde düzensiz bölgeler üzerinde belirlenen LÜ          
            değerleri. 

FK  
Özellikler 

Veri 
Setindeki 
Tekrar 
Sayısı 

FK  
Özellikler 

Veri 
Setindeki 
Tekrar 
Sayısı 

FK  
Özellikler 

Veri 
Setindeki 
Tekrar 
Sayısı 

3 1 156 2 393 1 
4 1 168 1 395 287 
7 1 173 3 396 278 
13 1 174 42 397 1 
14 1 175 19 400 34 
16 312 197 1 401 10 
18 85 199 1 419 13 
20 1 201 1 423 11 
25 1 205 1 424 115 
46 1 206 1 426 1 
50 1 211 1 432 2 
51 1 212 1 433 7 
64 1 219 1 437 103 
70 10 233 1 453 314 
90 2 241 2 454 1 
93 238 246 1 456 1 
94 1 248 1 462 1 
96 33 257 1 468 1 

108 1 282 1 470 1 
111 1 312 1 472 1 
116 1 313 1 476 13 
126 13 324 1 481 1 
133 3 326 1 482 1 
134 1 336 36 495 2 
136 1 343 1 504 1 
137 1 346 1 509 36 
141 1 362 1 512 1 
142 1 365 2 530 1 
144 1 369 3 531 1 
148 1 372 1 533 1 
151 1 374 1 538 2 
155 267 383 2 539 1 
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Matlab ve Tisean yazılım ortamlarında yapılan deneyler sonucunda her bir 

fizikokimyasal özelliğin veri setinde kaç protein dizilimi üzerinde kaotik yapı 

gösterdiği Çizelge 5.2'de görüldüğü gibi belirlenmiştir. 

.Lyap dosya uzunluğundaki verilerin koordinat sistemindeki dağılımlarını incelemek 

için öncelik olarak bu özelliklerin iki boyutlu bir eksende fraktal bir yapı sergileyip 

sergilemedikleri hakkında ayrı ayrı testler yapılmaktadır. Örneğin 3590 

uzunluğundaki protein diziliminin 400. fizikokimyasal özelliğe ait amino asitlerin 

işaretlerinin bir seri üzerindeki değişimleri Şekil 5.1'de görüldüğü iki boyutlu eksen 

üzerinde elde edilmiştir.  

 

Şekil 5.1 : Amino asitlere ait işaretlerin bir seri üzerindeki değişimleri. 

Şekil 5.2'de ise iki boyutlu eksen üzerinde ifade edilen protein diziliminin detayı 

görülmektedir.  
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Şekil 5.2 : AA'lere ait işaretlerin bir seri üzerindeki değişimlerinin yakından  

       gösterimi. 

Bölüm 3'de de bahsedildiği gibi faz uzayının üzerinde 5.1'de ki formül kullanılarak 

tekrardan her bir fizikokimyasal özelliğe ait LÜ işaretleri analiz edilmiştir. 

 s(n) = [ x(n) x(n + 1)  . . .  x(n + (DE - 1)) ]   (5.1) 

Faz uzayı yapılandırılırken yerleştirme boyutu olan DE, hesaplanması gerekmektedir. 

Burada üç boyutlu bir analiz yapılacağı için DE = 3 'dür. Şekil 5.3'de faz uzayı 

oluşturulmuş aynı zamanda da örnek proteinin ilk 20 verisi seride kullanılmak üzere 

işaret olarak alınmıştır.  
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Şekil 5.3 : Bir fizikokimyasal özelliğinin faz uzayındaki kaotik yapısı. 

 

Şekil 5.4 : Bir fizikokimyasal özelliğe ait tüm LÜ işaretlerinin DE = 2 boyutlarındaki 

       faz uzayında gösterimi. 

Şekil 5.3 incelendiğinde ilk 20 LÜ işaretinin kaotik bir yapı sergilediği görülüyor. 

Seçilen fizikokimyasal özelliğin tüm işaretlerinin DE = 2 faz uzayındaki gösterimi 

Şekil 5.4 'de gösterilmektedir.  Şekil 5.5' da ise DE = 3 faz uzayındaki görünümü 

bulunmaktadır. 
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Şekil 5.5 : Bir fizikokimyasal özelliğe ait tüm LÜ işaretlerinin DE = 3 boyutlarındaki 

       faz uzayında gösterimi. 

5.2. En İyi Fizikokimyasal Özelliklere Göre Öznitelik Kodlama Yöntemi 

En iyi fizikokimyasal özelliklere göre öznitelik kodlama yöntemi (FKÖY) Çizelge 

5.3'te görülen en çok kaotik yapı özelliği gösteren 6 fizikokimyasal özelliğe göre 

öznitelik kodlama yapılmıştır. Buna göre her bir fizikokimyasal özelliğin her bir 

protein dizilimine göre 1x10 boyutunda bir vektörü elde edilmiştir. Böylece 6 

fizikokimyasal özellik için 6x10 boyutunda bir matris elde edilmiştir. Sınıf bilgisi de 

eklenince matris 6x11 boyutunda olmaktadır. 

Tez çalışmasında, hem AAIndex hem de LÜ değerleri, z-skor normalizasyon 

yöntemi [34] ile normalize edilmiştir.  

Çizelge 5.3 : FK için LÜ değerleri. 

 1.LÜ 2.LÜ 3.LÜ 4.LÜ 5.LÜ 6.LÜ 7.LÜ 8.LÜ 9.LÜ 10.LÜ 
FK - 1 0.297 0.138 0.061 0.048 0.011 -0.018 -0.031 -0.071 -0.179 0 
FK - 2 0.643 0.454 0.135 0.053 -0.023 -0.048 -0.143 -0.214 -0.285 -0.783 
FK - 3 -0.004 -0.041 -0.029 -0.06 -0.046 -0.128 -0.095 -0.169 -0.296 -1.144 

... ... ... ... ... ... ... ... ... ... ... 
FK - 6 -0.038 -0.054 -0.049 -0.077 -0.107 -0.158 -0.163 -0.258 -0.342 -0.835 
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5.3. Lyapunov Üstelleri ve En İyi Fizikokimyasal Özelliklere Göre Öznitelik 

Kodlama Yöntemi 

Lyapunov Üstelleri ve En İyi Fizikokimyasal Özelliklere Göre Öznitelik Kodlama 

Yöntemi (LÜ-FKÖY) göre Çizelge 5.2'de görülen en çok kaotik yapı özelliği 

gösteren 6 fizikokimyasal özelliğe göre öznitelik kodlama yapılmıştır. Buna göre her 

bir fizikokimyasal özelliğin her bir protein dizilimine göre 1x10 boyutunda bir 

vektörü elde edilmiştir. Böylece altı fizikokimyasal özellik için 6x10 boyutunda bir 

matris elde edilmiştir. Sınıf bilgisi de eklenince matris 6x11 boyutunda olmaktadır.  

ACDEE peptitini yöntemimiz ile kodlayalım. Önce proteine ait 1x10 boyutunda her 

bir FK için Çizelge 5.4'de görüldüğü gibi LÜ değerleri elde edilir.  

Çizelge 5.4 : En iyi FK için LÜ değerleri. 

 1.LÜ 2.LÜ 3.LÜ 4.LÜ 5.LÜ 6.LÜ 7.LÜ 8.LÜ 9.LÜ 10.LÜ 

FK - 1 0.297 0.138 0.061 0.048 0.011 -0.018 -0.031 -0.071 -0.179 0 
 
İkinci adımda AAIndex'den en iyi FK karşısına gelen her bir AA değeri Çizelge 

5.5'te görülen LÜ değerleri ile çarpılır. Örneğin  

Çizelge 5.5 : En iyi FK için AAIndex değerleri. 

 A C D ... ... ... Y 

FK - 1 121.9 121.4 117.5 ... ... ... 121.7 

 

Bu durumda örneğin A amino asiti için, 

Çizelge 5.6 : En iyi FK'nın AAIndex değeri ile çarpımı. 

 1.LÜ 2.LÜ 3.LÜ 4.LÜ 5.LÜ 6.LÜ 7.LÜ 8.LÜ 9.LÜ 10.LÜ 

FK - 1 36.204 16.847 7.533 5.948 1.426 -2.255 -3.778 -8.764 -21.905 0 
 

biçiminde 1x10'luk kalıntıya özgü vektör elde edilir. Bu kodlama işlemi proteindeki 

diğer kalıntılar için tekrarlanır böylece beş amino asite sahip bir protein için 30x10 

boyutunda bir öznitelik matrisi elde edilir.  
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5.4. Performans Değerlendirmesi 

Proteinlerin düzensiz bölgelerinin kestirimi için geliştirilen FKÖY öznitelik çıkarım 

yöntemi DisProt ve PDB veri setleri üzerinde uygulanmıştır. Toplamda 369 kalıntı 

üzerinde altı en iyi FK'nın kaç adet kalıntıda rastlanıldığına dair tekrar sayıları 

Çizelge 5.7'de sunulmuştur. 

Çizelge 5.7 : Öznitelik çıkarım sonuçları. 

FK Özellik 
Veri Setindeki 

Tekrar Sayısı 

16 312 
93 238 

155 267 
395 287 
396 278 
453 314 

 

Performans metrikleri WEKA yazılım platformunda 10 kat çapraz doğrulama test 

tekniği ile elde edilmiştir. 10 kat çapraz doğrulama test tekniğinde veri seti rastgele 

10 kümeye bölünür. Her bir kümedeki düzensiz protein sayısı ve düzenli protein 

sayısı eşittir. Her bir küme için Çizelge 5.8'de görülen karmaşıklık matrisi elde edilir.  

Çizelge 5.8 : Karmaşıklık Matrisi. 

 Öngörülen Sınıf 

Gerçek Sınıf 

 Sınıf 1 (Artı) Sınıf 2 (Eksi) 

Sınıf 1 (Artı) 
Doğru Artı  

(DA) 

Yanlış Eksi  

(YE) 

Sınıf 2 (Eksi) 
Yanlış Artı  

(YA) 

Doğru Eksi 

(DE)  
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Karmaşıklık matrisinden sınıf doğruluğu (SD), duyarlılık, özgünlük, Mathew'in 

korelasyon katsayısı (MCC), f-skor performans metrikleri elde edilir: 

 

ܦܵ  = (	஽஺ା	஽ா	)
(	஽஺ା௒஺ା஽ாା௒ா	)

           (5.2) 

ı݈ı݈݇ݎܽݕݑܦ = ஽஺
஽஺ା	௒ா

      (5.3) 

Ö݃ݖü݈݊ü݇ = ஽ா
஽ாା	௒஺

      (5.4) 

ܥܥܯ = (஽஺௫஽ாି௒஺௫௒ா)
ඥ(஽஺ା௒஺)௫(௒஺ା஽ா)௫(஽ாା௒ா)௫(௒ாା஽஺)

    (5.5) 

ܨ − ݎ݋݇ܵ = ଶ	(஽஺)
ଶ	(஽஺)ା	(௒ா)ା	(௒஺)

     (5.6) 

 

Test bittiğinde performans metriklerinin ortalaması alınır.  

Geliştirilen FKÖY ve LÜ-FKÖY öznitelik kodlama yöntemleri, Navie Bayes [35], 

BayesNet [36], Random Forest [37], kNN [38], C4.5 [39], SMO [40], AdaBoost [41] 

ve MLP [42] sınıflandırma algoritmaları ile DisProt ve PDB veri setleri üzerinde test 

edilmiştir. Çizelge 5.9'da FKÖY yönteminin performans değerleri görülmektedir. 

Çizelge 5.9 : FKÖY 'e ait sınıflandırma sonuçları. 

Sınıflandırıcı SD Duyarlılık Özgünlük MCC F-Skor 
kNN 72,72 0,727 0,661 0,107 0,197 
NavieBayes 73,92 0,739 0,740 -0,006 0,0013 
BayesNet 69,67 0,697 0,617 0,097 0,268 
Random Forest 70,87 0,709 0,607 0,126 0,284 
C4.5 74,62 0,746 0,709 0,128 0,083 
SMO 73,99 0,740 0,740 - 0 
AdaBoost 73,99 0,740 0,740 - 0 
MLP 74,50 0,745 0,725 0,120 0,039 

 

Elde edilen deneysel sonuçlara göre FKÖY yöntemi C4.5 sınıflandırma algoritması 

değerleri ile en iyi performansı sergilemiştir. Buna karşın, BayesNet yöntemiyle en 

düşük değerleri vermiştir. 

LÜ-FKÖY yönteminin performans değerleri Çizelge 5.10'da görülmektedir. 
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Çizelge 5.10 : LÜ-FKÖY 'e ait sınıflandırma sonuçları. 

Sınıflandırıcı SD Duyarlılık Özgünlük MCC F-Skor 
kNN 99,87 0,999 0,003 0,996 0,997 
NavieBayes 77,23 0,772 0,772 0,007 0,013 
BayesNet 99,50 0,995 0,016 0,985 0,988 
Random Forest 99,99 1 0 0,999 0,999 
C4.5 99,95 1 0,001 0,998 0,999 
SMO 77,23 0,772 0,772 - 0 
AdaBoost 86,50 0,865 0,424 0,580 0,605 
MLP 89,36 0,894 0,342 0,680 0,705 

 
Elde edilen deneysel sonuçlara göre LÜ-FKÖY yöntemi Random Forest 

sınıflandırma algoritması değerleri ile en iyi performansı sergilemiştir. Buna karşın, 

hem Navie Bayes hem de SMO yöntemleriyle en düşük değerleri vermiştir. 

Çizelge 5.11'de görülen proteinlerin düzensiz bölgelerin tespiti ile ilgili literatürde 

yer alan çalışmalar, geliştirdiğimiz LÜ-FKÖY ile karşılaştırılmıştır.  

Çizelge 5.11 : Literatürdeki test yöntemleri ile karşılaştırılması. 

Çalışma Grubu SD Duyarlılık 
DisEMBL [6] 61.9 25.9 
RONN [5] 61.8 34.7 
DISOPRED2 [7] 74.2 53.8 
VSL1 [8] 80.7 75.6 
VSL2B [9] 77.3 73.7 
VSL2P [9] 79.4 78.4 
LÜ-FKÖY 99.9 1 

 

Elde edilen sonuçlara göre, geliştirdiğimiz yeni öznitelik kodlama yöntemi hem sınıf 

doğruluğu hem de duyarlılık açısından en iyi sonuçları vermiştir.  
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6. SONUÇLAR 

Bu tez çalışmasında, proteinlerin düzensiz bölgelerinin tespiti için kaos teorisi tabanlı 

fizikokimyasal özellikler seçilmiş ve bu fizikokimyasal özelliklere dayalı yeni iki 

tane FKÖY ve LÜ-FKÖY adı verilen öznitelik kodlama yöntemleri geliştirilmiştir.  

Öncelikle DisProt ve PDB verisetleri üzerinde kaotik özellik gösteren altı 

fizikokimyasal özellik belirlenmiştir. Bu belirlenen fizikokimyasal özellikler, daha 

sonra geliştirilen yöntemlerde de kullanılmıştır. 

İkinci aşamada bu özellikler temelinden proteindeki her bir kalıntı FKÖY 

yöntemince kodlanmıştır.  

Üçüncü aşamada ise kaotik özellik gösteren bu altı fizikokimyasal özelliğin elde 

edilen 10 LÜ değeri ile amino asit indeks değerleri birleştirilerek LÜ-FKÖY 

gerçekleştirilmiştir.  

LÜ-FKÖY ile DisProt ve PDB verisetleri üzerinde % 99 sınıf doğrulu ve 0,99 f - 

skor performans değerleri elde edilmiştir. Literatürdeki benzer çalışmalarla 

kıyaslandığında LÜ-FKÖY 'nin proteinlerin düzensiz bölgeleri tespiti probleminde 

en iyi sonucu vermiştir.  

Gelecekte yapılacak olan çalışmalarda,  

a. Geliştirilen FKÖY ve LÜ-FKÖY yöntemlerine PAM ya da BLOSUM yer 

değiştirme matrisleri bilgilerinin eklenmesi ile daha yüksek başarım değerleri elde 

edilebilir. 

b. Birleştirilmiş (Ensemble) sınıflandırıcılar kullanılarak performans daha yukarı 

çekilebilir.  

c. Geliştirilen öznitelik kodlama yöntemlerden elde edilen yüksek değerli deneysel 

sonuçlar, bu yöntemlerin başka protein örüntü tanıma çözümlerine de 

uygulanabileceğini göstermektedir.  

d. FKÖY ve LÜ-FKÖY yöntemlerine dayanan araştırmacıların kullanabileceği bir 

web sunucuları hazırlanabilir. 
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