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1. Giris

Deniz ya da i¢ su fark etmeksizin su kaynaklar1 kirliliginin ortaya
cikarilmasi, korunmasi ve kirlenen su kaynaklarinin kontrol altina alin-
mast bilylik 6nem tasimaktadir. Gliniimiiz diinyasinda su kaynaklarinin
kullanimi1 ve korunmasi kiiresel 6lgekte ihtiyatl bir sekilde uygulanmaya
calisilmaktadir. Ancak cesitli iilkelerin izleme, 6lgme ve degerlendirme
yontemlerindeki biiyiik eksiklikler nedeniyle su kaynaklarinin kirlilik ag1-
sindan son durumu hakkinda bilgi edinmek olduk¢a zor goriinmektedir.

Su kirliligi, siirekli endise uyandiran diinya ¢apinda bir sorundur ve
esas olarak insan yasami ile endiistriyel ve tarimsal iiretim faaliyetlerin-
den kaynaklanir. Sanayilesme ve kentlesmenin gelismesiyle birlikte, yiik-
sek miktarlarda endiistriyel ve tarimsal atik su, kanalizasyon ve evsel kati
atiklar sucul ekosistemlere girer. Etkili bir aritma olmadan bu atik sular,
gevre ve insan sagligi i¢in bir dizi soruna neden olabilecek metal gibi
kirleticiler de dahil olmak iizere birgok kimyasali nehir gol ve deniz gibi
sucul ortamlara tagir.

2. Metal Nedir ve Sucul Ekosisteme Etkileri Nelerdir?

Glinlimiizde ¢ogu giinlilk yagamin ayrilmaz bir parcasi olan milyon-
larca kimyasal kullanilmaktadir. Metaller, kimyasal kirliligin en 6nemli
nedenlerinden biri olarak ifade edilebilir. Agir metaller, atom numarasi ve
atom agirlig1 yiikksek olan metallerdir. IUPAC’a (International Union of
Pure and Applied Chemistry - Uluslararas1 Temel ve Uygulamali Kimya
Birligi) gore, bu terim dogru veya bilimsel degildir. Genel olarak, 6zgiil
agirligi 4,5 g/cm*’ten biiyiik olan metaller, literatiirde “agir metaller” ola-
rak anilir. iz elementler gogunlukla dogal sistemdeki bir grup elementin
son derece kii¢iik konsantrasyonlarini ifade eder ve ayrica organizmalar
tarafindan eser miktarlarda alinan ve organizmalarin yasam fonksiyonla-
rim stirdiirmeleri i¢in gerekli olan ancak fizyolojik fonksiyonlarinin tam
olarak agiklanamayan elementleri ifade eder. Bilimsel arastirmalarda elde
edilen sonuglar arasinda genellikle bitki ve hayvan dokularinda bulunan
eser elementlerin konsantrasyonunun organizmanin %0.01’inden az oldu-
gu kabul edilmektedir (Kartal, 2004).

Genis bir kullanim alan1 olan metaller ti¢ biyolojik gruba ayrilabilir.

Esansiyel metaller: Organizmalarin yasamsal faaliyetlerini siirdiire-
bilmeleri i¢in gerekli metallerdir. Sivi ortamlarda iginde hareketli katyon-
lar [magnezyum (Mg), potasyum (K), kalsiyum (Ca), sodyum (Na), vb.]
olarak taginirlar.

Gegis elementleri: Diigiik konsantrasyonlarda yasamsal faaliyetler
icin elzem olan [¢inko (Zn), demir (Fe), manganez (Mn), bakir (Cu), krom
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(Cr), kobalt (Co), molibden (Mo) vb.] ancak yiiksek konsantrasyonlarda
toksik etki gosteren metaller olarak tanimlanir.

Metaloidler: Kursun (Pb), kadmiyum (Cd), arsenik (As), selenyum
(Se), crva (Hg), Berilyum (Be), kalay (Sn), metabolik aktivite i¢in gerekli
olmayan ¢ok diisiik konsantrasyonlarda dahi toksik etkiye sebep olan me-
tallerdir (Forstner ve Wittmann, 1981).

Su ekosistemine bosaltildiktan sonra su siitununda yalnizca kiigiik
miktarlarda eser metal kalir ve bunlarin ¢gogu nihayetinde sedimentte bi-
rikir (Malvandi, 2017), iz metallerin %90’dan fazlasi sedimentlerde bulu-
nur (Salomons ve Mook, 1977). Bununla birlikte, tortu resiispansiyonu ve
desorpsiyon reaksiyonlar1 meydana gelebilir ve belirli ¢cevresel kosullar
altinda birgok metal tekrar su stitununa salinir (IP ve ark., 2005). Su ve se-
dimentteki ¢6ziinmiis ve partikiil halindeki metaller, balik, karides, midye
vb. dahil olmak iizere suda yasayan organizmalar tarafindan kolayca
emilir.

Ornegin, midyeler eser metallere direk maruz kalirlar ama baliklar
su ve yiyecekleri dogrudan sindirim sistemi yoluyla ve ayrica solungag-
lar, kaslar ve tendonlar gibi gegirgen zarlar yoluyla alirlar (Riberio ve
ark., 2005). Boylece eser metaller biyojeokimyasal dongiiye katilir ve
sudaki besin zincirinde biyolojik olarak birikebilir ve biyolojik olarak
biiytiyebilir.

Sudaki organizmalar, esas olarak bu metallerin ortamdaki konsant-
rasyonuna ve biyoyararlanimina bagli olan olumlu veya zararl etkilerden
kacinilmaz olarak etkilenir. Bazi metaller, hayvanlarin fizyolojik aktivi-
teleri i¢in esansiyeldir ve bunlara esansiyel metaller denir. Ancak dozlar
toksisitelerini belirler; bu nedenle, esansiyel metaller belirli konsantras-
yonlar1 agan organizmalar i¢in toksik olabilir (Geng, 2021).

Giliniimiizde sucul alanlardaki metal kirliliginin etkisini ortaya ¢ikar-
mak ve gelecekte daha biiyiik su kirliligi sorunlarinin 6niine ge¢mek icin
almacak Onlemlerin altyapisin1 olusturmak igin biyoizleme c¢aligmalari
yuriitiilmektedir (Geng ve Yilmaz, 2016). Avrupa Su Politikas1 Diizenle-
melerine ek olarak, 1992 yilinda Rio de Janeiro’da diizenlenen Birlesmis
Milletler Cevre ve Kalkinma Konferansinda niifus ve kentsel kirliligine
dikkat ¢ekmis ve acil onlemler alinmasina karar vermistir. Ayni sekilde,
Haziran 1996’da Tiirkiye’de diizenlenen Habitat II konferansinda basta
kentlesme, ¢evre ve insan sagligi sorunlari olmak iizere pek ¢ok konu
tartigildi. Bu toplantilarda; 2003 Birlesmis Milletler (BM) metal kirlili-
gi protokoliinde Cd, Pb ve Hg birikiminin 1990’11 yillarin seviyelerine
indirilmesi kararlagtirildi. Protokol, glinliik hayatin parcasi olarak kabul
edilen endiistriyel kaynaklardan (¢elik-demir endiistrisi vb.), enerji lire-
tim tesislerinden, floresan lambalarindan, termometre ve barometre gibi
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Ol¢iim aletlerinden, dis dolgusu olan amalgamdan ve bunun gibi igeri-
ginde metal olan bir¢ok malzemeden dogaya metal yayilimini azaltmay1
hedeflemistir (Anonim, 2003). Bunlara ek olarak, motorlu tasitlarin egzoz
gazlari, tarimda daha fazla iirlin alabilmek adina gereksiz ilaglama, maden
yataklar1 ve isletmeleri gibi etkenler metal kirliligi sebepleri arasinda yer
almaktadir (Elik ve Akgay, 2000; ilhan ve ark., 2006). Tiirkiye acisindan
metal kirliligi ele alindiginda; Akdeniz’e 100 bin ton Hg, 21 bin ton Zn,
38 bin ton Pb ve 650 bin ton petrol tiirevleri birakilmaktadir. Ayrica 1951
yilinda faaliyete gegen Murgul (Artvin) Goktas Bakir Fabrikasi bacalarin-
dan havaya salinan atiklar asit yagmurlaria sebep olmus ve orman alan-
larinda tahribatlara yol agmistir. Mugla Yatagan Termik Santrali etrafinda
bulunan kizilgam ormanlar1 ile beraber verimli tarim arazilerinde biiyiik
tahribatlara neden olmustur (Bosgelmez vd., 2000).

3. Midye ve Metal Birikimi

Midye gibi su iiriinleri, yiiksek oranda protein ve ¢oklu doymamis
yag asitleri icerirken, diisiik doymus yag icerigi igerir ve diinyanin farkli
yerlerinde yasayan ¢ok sayida insan i¢in beslenmenin dnemli bir pargasi-
dir (Mziray ve Kimere, 2016).

Metaller nispeten yliksek trofik seviyelerde meydana geldiginden
midye ve balik gibi bazi suda yasayan organizmalar, besin zinciri boyun-
ca daha fazla eser metal alirlar ve bu da izin verilen gilinliik alim diizeyle-
rinden daha yiiksek kontamine su iiriinleri i¢erdiginde insanlar i¢in saglik
riskleri ile sonuclanabilir.

Gegtigimiz birkag¢ yil boyunca, bu bilesiklerin deniz ve nehir agzi
ekosistemleri iizerindeki olumsuz etkilerini izlemek ve degerlendirmek
i¢in cesitli biyolojik izleme stratejileri gelistirilmistir. izleme programlari,
kimyasal kirleticilerin zamansal ve uzamsal varyasyonunu tespit etmek ve
sucul ekosistemlerin kirliligindeki egilimlerin bilgisine katkida bulunmak
icin “ndbetci organizmalar” olarak bilinen ¢ok sayida biyoindikator kul-
lanir. Midyeler bu biyoindikatdr tiirler arasinda en yaygin kullanilanidir.
Midye izleme Programi, Amerika Birlesik Devletleri, Birlesik Krallik,
Avustralya, Cin ve Japonya gibi diinyanin bir¢cok bolgesinde uygulanmak-
tadir. Son yillardaki ¢alismalar; metal konsantrasyonlarini daha iyi agik-
lamak ve maruz kalma yollarinin tanimlanmasina izin vermek amaciyla
metal alimmi modellemeye odaklanmistir. Biyoizleme programlarinin,
genis bir cografi aralikta veya daha kiiciik cografik mesafelerde, ancak
fizikokimyasal bir gradyanla, 6rnegin nehir agzindan okyanusa dogru ola-
rak belirlenip birden fazla tiir ile ¢aligmasi kalitesini arttirmaktadir.

Metal kirleticiler, midyeler tarafindan besin olarak, solunum ve bi-
yolojik zarlardan taginma yoluyla elde edilebilir (Belfroid, 1996). Bu ne-
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denle, metallerin biyoyararlanimi sadece farkli kompartmanlar arasindaki
dagilima ve tiirlesmelerine degil, ayn1 zamanda organizmanin kendisinin
fizyolojisine ve ekolojisine de baglidir. Midyeler, metalleri baslica iki or-
ganda, hepatopankreas ve bobrekte biriktirir, ancak bazi elementler solun-
ga¢ ve manto gibi diger dokularda da birikebilir. Metal sekestrasyonu ve
depolanmasinda yer alan en iyi ¢alisilmis hiicre i¢i yapilardan ikisi, gra-
niiller olarak siniflandirilan metallotiyoneinler ve hiicre ici vezikiile bagli
graniillerdir. Cift kabuklu yumusakgalar, metalleri viicutlarindan uzaklag-
tirmak i¢in ¢esitli mekanizmalar kullanir. Genel siireg, tiire 6zgii, organ ve
dokuya 6zgii son olarak da liganda 6zgii bir siirectir. Bobrek, ¢ift kabuklu
yumusakgalarin en 6nemli atilim organidir. Orada lizozomlarda bulunan
metaller, vakuol igeriginin ekzositozu, renal podositlerden eliminasyon
veya midyenin idrar yolundaki biitiin graniillerin diyapedezi yoluyla atilir
(Regoli 1992). Bazi metallerin atilim1 ayn1 zamanda, tegiiment yoluyla,
diskiyla, byssus tiretimi ile kabuk yoluyla veya yumurtlama sirasinda ga-
met emisyonu yoluyla da gerceklesebilir (George 1980).

3.1. Midyelerde metal birikimi ve tiiketimi ile ilgili risk
hesaplamalari

Insanlar ¢ok eski zamanlardan giiniimiize kadar tarihin bircok
asamasinda midyeyi besin kaynagi olarak kullanmigtir. MO 400
Ispanya’da tiiketilmeye baglanan midye, 2000 yil dnce Italya’da ve 700
yil Once Fransa’da tiiketildigi bilinmektedir (Smaal, 2002). Yenilebilir
yaklasik 17 midye tiirii olup, bunlarin arasinda en yaygin olarak yenen-
ler Mytilus edulis, M. galloprovincialis, M. trossellus ve Perna canalicu-
lus’tur.

Beslenme stratejisi nedeniyle metal kontaminasyonu riski en yiiksek
deniz tiirlerinden biri M. galloprovincialis’tir. Akdeniz midyesi olarak
da bilinen bu midye, Akdeniz, Karadeniz ve Adriyatik Denizi’nin yer-
li bir tiirtidiir. M. galloprovincialis oldukea istilact bir tiirdiir ve bugiin
Avustralya, Giiney Afrika, Asya, Kaliforniya, Birlesik Krallik, irlanda,
Fas ve Fransa’da bulunabilir (Gosling 1992). Karadag, Giineydogu Avru-
pa’da Adriyatik kiyisinda yer alan bir Akdeniz iilkesidir. Karadag’in kiy1
kesimlerinde, Adriyatik Denizi’nden deniz organizmalarinin toplanmasi
ve yetistirilmesi ylizyillar dncesine dayanmaktadir. M. galloprovincialis
bu bolgeye 6zgii bir tiirdiir ve bu ¢ift kabuklunun bu bélgede 100 yil 6nce
yetistirildigine dair bazi isaretler vardir. Akdeniz midyelerinin ticari tar1-
mi1 20 y1l dncesine dayanmaktadir ve bugiin bu midyeler, her biri yi1lda 10-
50 ton iiretim yapan yaklasik 16 kiiciik ¢iftlikte yetistirilmektedir (FAO
2007). Karadag’da 2003-2007 déneminde, yillik ortalama 150 ton midye
iiretimi (FAO 2007) yapilmaktadir fakat bu miktar Cin (600.000 Ton y1l™')
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ve Ispanya (200.000 Ton y11') gibi en biiyiik iireticilerle karsilastirildigin-
da ¢ok kiigiik bir rakamdir (Stankovic ve ark., 2011).

M. galloprovincialis, Akdeniz iilkelerinde hem ham hem de islenmis
formda yaygin olarak tiiketilen popiiler ve besin degeri yiiksek bir bival-
via tiiriidiir. Yiiksek diizeyde protein icerir ve diisiik kolesterol ve yag
seviyelerine sahip oldugu i¢in su triinleri yetistiriciligi ve diyetetik i¢in
uygundur (Prato ve ark., 2019). Bu o6zellikler son yillarda midye iireti-
minin ve tliketiminin artmasina neden olmustur. Avrupa’da, su lriinleri
yetistiriciligi yoluyla midye iiretimi, vahsi dogadan hasattan neredeyse
bes kat daha fazladir (Stankovic ve ark., 2011).

M. galloprovincialis iiretimi Yunanistan ve Tirkiye’de hizla artmak-
tadir. Son birkac yildaki diisiise ragmen, Ispanya hala Avrupa’nin en bii-
yiik midye treticisidir (Guillen et al 2019). Taze midye, %50 konserve ve
%10 dondurulmus olmak iizere Avrupa pazarinin %60’ 1n1 olusturmaktadir
(Stankovic ve ark., 2011). Turkiye basta olmak iizere birgok Akdeniz il-
kesinde midye ¢esitli sekillerde tiiketilmektedir. Tirkiye’de M. gallopro-
vincialis agirlikli olarak midye dolma olarak tiiketilmektedir. Geleneksel
yontemlerle hazirlanan midye dolma Tiirkiye’de hem sokak yemegi ola-
rak hem de restoranlarda yaygin olarak tiiketilmektedir. Tiirkiye’de en sik
kullanilan midye dolma tarifi su sekildedir: Midyelerin kabuklar1 bigakla
temizlenir, tiim organik ve organik olmayan yapilar1 kazinarak temizlenir.
Midyeler tekrar yikanir, kabuklari bigakla agilir ve piring, yag, tuz ve ba-
harat karigimi ile doldurulur. Midye dolmasi bir tencerede veya buharda
pisirilir. Midyeler pistikten sonra sicak veya soguk olarak tiiketilebilir.
Arastirmalar, sokaklarda satilan bazi midye dolmalarin kabul edilebilir
seviyelerin dnemli dl¢iide iizerinde bir mikrobiyal yiike sahip oldugunu
gostermistir (Ulusoy ve Ozden 2011).

Midye tiiketimine bagli saglik risklerinin belirlenebilmesi i¢in bazi
hesaplamalar kullanilmaktadir. Asagida bu hesaplamalarin nasil yapildi-
gina dair bazi 6rnek formiiller verilmistir. Midye tiiketiminden kaynakli
olast tiiketici risklerini belirlemek icin EWI, THQ ve HI hesaplamala-
11 yapilabilmektedir. Viicut agirligi 70 kg, yasam siiresi ise 60 y1l (EPA,
2011), olarak kabul edilmektedir. Yetiskin bir kisi i¢in elde edilen EWI
degerleri, dokulardaki maksimum birikim degerleri kullanilarak hesap-
lanmaktadir. Tiiketici risk degerlendirmeleri kapsamimda EWI (Tahmini
haftalik alim), THQ (tehlike indeksi) ve TTHQ (Hedef tehlike katsayisi)
hesaplamalar1 EPA (2019)’a gore yapilabilmektedir.

EWI=Mc x IR/ BW

Mec: Balik dokularindaki metal diizeyi (ug g'), IR: Tiiketim orani
(g giin'), BW: Tiiketicinin viicut agirlig1 (kg). Tiirkiye Istatistik Kurumu
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(TUIK) verilerine gore Tiirkiye’deki su iiriinleri tiiketimi (IR) 18.6 g/kisi/
giin’diir (TUIK, 2019).

THQ viicuda alinan metallerin diizeylerinin kanserojen olmayan etki
risklerini de ifade etmektedir. THQ hesaplamalarinda kullanilan paramet-
reler Tablo 1°de verilmistir. Toplam THQ (TTHQ) ya da HI olarak ifade
edilen deger, arastirilan tiim elementlerin toplam THQ degerleri ile hesap-
lanir. TTHQ nun 1°den biiyiik olmasi tiiketici agisindan kanserojen olma-
yan saglik risklerinin oldugunun gostergesidir (EPA, 2019).

THQ = [(EF. ED. CR. CM) / (RfD. BW. AT)]. 10°
STHQ(HI) = (THQ! + THQ2+.......+THQn)

Metallerin referans dozu (RfD) degerleri (EPA 2011, 2016): Pb:
0.004, Ni: 0.02, Cd: 0.001, Al: 1, Cr: 1.5, Cu: 0.04, Fe:0.07, Mn: 0.14,
Zn: 0.3

Tablo 1. THQ hesaplanmasinda kullanilan parametreler (EPA 2006, 2011)

Yetiskinler igin

Faktor / parametre Sembol Birimler -
alinan degerler

Maruz kalma siiresi ED Yil 30

Maruz kalma sikligi EF Giin/Y1l 365

Ortalama maruz kalma AT (EDx 365) | Giin 10950

stiresi

Viicut agirligi BW kg 70

Balik tiiketim orani IR g/glin 18.6

CRi (kanserojenik risk katsayisi), tiikketim yoluyla metal kirliligine
maruz kalan insanlardaki kanser riskinin hesaplanmasinda kullanilir. CRi
hesaplamalari US EPA (2019)’a gore yapilmaktadir. 10-° degerinin iize-
rinde CRi degerleri kanserojen riskinin daha yiiksek oldugunun goster-
gesidir.

CRi = [(EF.ED. CR.CM. CsF)/ (BW .AT)] . 10-3

CRi hesaplamalarinda diger formiillerden farkli olarak CsF (cancer
slope factor) degeri kullanilmaktadir. CsF degerleri (US EPA, 2019)’da
belirlenen degerler kullanilarak hesaplanmaktadir. CsF degerleri Ni, As,
Pb, Cr ve Cd igin sirasiyla 1.7, 1.5, 8.5. 103, 0.5 ve 6.3’tiir. CM: Doku
icerisindeki metal konsantrasyonunu ifade etmektedir.

3.2. Midyelerde metal birikimi ve risk degerlendirmesi ile
ilgili calismalar

Gergeklestirilen ¢aligmalar glinlimiize yaklastik¢a konunun her gegen
giin 6nem kazanmasi ve teknolojik gelismeler neticesinde daha kapsamli
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bir hal almistir. Birkag y1l 6ncesine kadar midye dokularinda metal analizi
ile sinirli kalan ¢aligmalar, glinlimiizde tiiketimi neticesinde insan sagligi-
na verdigi zararlarin ortaya konmasi i¢in risk hesaplamalarinin yapilmasi
ile metal kirliligi hakkinda daha genis bilgi sahibi olmamiz1 saglamakta-
dir.

Mol ve Alakavuk (2011) Marmara Denizi’ndeki on avlanma bdlge-
sinde M. galloprovincialis’in yenilebilir dokularinda Zn, Cu, Cd, Hg ve
Pb metallerini midye tiiketimi ile iliskili saglik risklerini arastirmak icin
analiz etmiglerdir. Marmara Denizi’nden toplanan midyeler Cu, Cd ve
Hg agisindan giivenlidir, ancak Zn ve Pb degerleri izin verilen limitlerin
iizerinde oldugunu goriilmektedir. Yaptiklar1 ¢alisma ile arastirmacilar,
Marmara Denizi midyelerinin metal icerikleri agisindan diinyanin diger
bolgelerindeki midyelere gére metal konsantrasyonlarinin daha diisiik ol-
dugunu agiklamislardir.

Cayir ve ark. (2012) metal konsantrasyonlar1 Canakkale Bogazi’nda
M. galloprovincialis’te ilk kez degerlendirmiglerdir. Cd, Cr, Cu, Pb, Zn,
Fe ve Ni’nin maksimum konsantrasyonlari, sirasiyla 1.59, 6.04, 12.01,
6.03, 319.6, 402.79 ve 3.52 mg/kg olarak agiklanmistir. Beslenme yonii
acisindan diinya saglik otoriteleri tarafindan onerilen degerler dikkate
alindiginda, elementlerin konsantrasyonunun genel olarak saglik agisin-
dan risk olusturacak seviyelerde olmadigi kabul edilebilir.

Geng ve ark. (2015) 6nemli bir tarim ve sulama kaynagi olan Tersa-
kan Cayi’ndan topladiklar1 Unio sp.’nin dokularinda (kas, solunga¢ ve
kabuk) metalleri (Cd, Co, Cr, Cu, Fe, Mn, N, Pb ve Zn) mevsimsel olarak
analiz etmislerdir. Genel olarak, dl¢iilen metallerin konsantrasyonlari ki
ve sonbaharda ilkbahar ve yaza kiyasla daha yiliksek bulunmustur. Bunun-
la birlikte kabuk numunelerinde yiiksek seviyelerde agir metaller bulu-
nurken, kaslarda diisiik seviyelerde bulundugunu ifade etmislerdir.

Yologlu ve ark. (2018) Atatiirk Baraj Golii’'nde biyomonitdr orga-
nizma olarak secilen midye (Unio mancus) dokularinda metallerin toksik
etkilerini belirlemeyi amag¢lamiglardir. Sonuglarina gére en ¢ok birikim
gosteren metal Fe, ardindan Zn, Cu ve As gelmektedir. Hg ise en az biri-
kim gosteren metal olmustur. Arastirmacilar, Atatlirk Baraj Golii kiyisin-
daki endiistriyel faaliyetler ve evsel atiklarin bu alanlardaki metal kirleti-
cilerin ana kaynaklar1 oldugunu ileri siirmiislerdir.

Varol ve Stimbiil (2018) Tiirkiye’de Keban Baraj Rezervuarindan
toplanan midye (Unio elongatulus eucirrus) ve kerevitte (Astacus lepto-
dactylus) on metal konsantrasyonunu tespit etmislerdir. Kerevit ve mid-
yelerde Cd, Cr, Cu, Pb, Zn ve inorganik As konsantrasyonlar1 izin verilen
maksimum seviyelerin altinda olmasina ragmen midyelerdeki As, Cd ve
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Mn seviyelerini kerevitlere gore yaklasik dokuz kat daha fazla tespit et-
mislerdir.

Alkan ve ark. (2020) Siirmene Koyu’ndan (Karadeniz) yakalanan M.
galloprovincialis’in tiiketimi neticesinde metallerin/metaloidlerin olus-
turdugu kanserojen olmayan saglik risklerini degerlendirmek icin Hedef
Tehlike Katsayis1 (THQ) ve Tehlike Indeksi (HI), degerlerini hesaplamis-
lardir ve tiim 6rnekleme sahalari i¢in 1’in altinda degerler tespit edilmis-
tir, bu nedenle insan sagligina olumsuz etkisi olmadig1 6ne stiriilmiistiir.

Turanl ve Gedik (2021) yapmis olduklar1 ¢alismada Karadeniz, Mar-
mara Denizi ve Tiirkiye’nin Ege Denizi kiy1 sularini igeren 23 farkl istas-
yondan orneklenen Akdeniz midyelerinde (M. galloprovincialis) As, Cd,
Cr, Cu, Ni, Pb, V ve Zn’nin potansiyel ¢ocuk ve yetiskin saglig1 risklerine
yol acan tiikketim sonuglar1 aragtirmigtir. Yapilan ¢aligmada 10 6rnekle-
me istasyonunda Pb degerlerinin Avrupa Birligi’nin izin verdigi limitle-
rin {izerinde oldugu tespit edilmistir. Tahmini haftalik alim miktari, Gida
Katki Maddeleri Ortak FAO/WHO Uzman Komitesi limitlerini asmaz-
ken, ¢ocuklar i¢in As i¢in hedef tehlike katsayisi >1 bulundu. ABD Cevre
Koruma Ajansi’na gore As igin yliksek tiiketim oranlarinda yetiskinler ve
cocuklar i¢in yasam boyu kanser riski (CR) kabul edilemez degerlerde
tespit edildi (>107%).

Kosker ve ark. (2022) Tiirkiye’de bes ilde satilan midye dolmalar-
da (M. galloprovincialis) metal/metaloid diizeylerini analiz etmis ve bu
seviyelerin ¢ocuklar ve yetiskinler i¢in olusturdugu olas1 saglik risklerini
degerlendirmislerdir. Midye dolmalardaki en yiiksek seviyelerde bulunan
elementler Fe ve vanadyum (V) sirasiyla 50.59-219.80 ve 85.75-161.70
mg/kg iken, en disiik seviyeler Cd, As ve Pb sirasiyla 0.11-1.08, 0.52-
1.20 ve 0.40-1.50 mg/kg olarak tespit edilmistir. Yetiskinler ve ¢ocuklar
icin tahmini haftalik alim miktar1 (EWI), hedef tehlike katsayis1 (THQ)
ve yasam boyu kanser riski (CR) degerlendirmeleri, mevcut metal sevi-
yelerine dayali olarak farkli tiiketim sikliklar i¢in midye dolmalar tize-
rinde hesaplanmistir. THQ hesaplamalarina gore hem cocuklar hem de
yetigkinler i¢in V diizeyleri >1 olarak hesaplanmistir. Sonugclar, Cr, As ve
Cd diizeylerinin hemen hemen tiim lokasyonlar ve tiiketici gruplar i¢in
kanserojen risk olusturdugunu gosterirken, Pb’nin herhangi bir kansero-
jen risk olusturmadig tespit edildi.

Ayrica diinyanin farkli bélgelerinde de midye tiiketimi sonucu olu-
sabilecek saglik riskleri ile alakali ¢alismalarda yapilmistir. Li ve ark
(2020) su, sediment ve Cristaria. plicata organlarindaki 15 eser metal
ve metaloidin konsantrasyonlarini Dongting G6lii’'nden toplanan 6rnek-
lerde bu eser metallerin biyolojik birikim ve insan saglig1 riskini aras-
tirmiglardir. C. plicata dokularindaki Mn’nin tahmini giinliik alim (EDI)
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degerleri, gengler i¢in Onerilen tolere edilebilir giinliik alim (TDI) deger-
lerinden daha ytiksek oldugunu tespit etmislerdir. Yetiskinler ve gengler
icin tehlike indeksi (HI) degerleri 1’den yiiksek bulunmustur. Bu sonug-
lar birden fazla metale maruz kalmanin insanlarda kanserojen olmayan
onemli risklerin ortaya ¢ikabilecegini gostermektedir. Guendouzi ve ark
(2020), Pb, Cd, Cr, Ni, Co, Cu, Zn, Mn ve Fe’nin Cezayir sahillerinden
toplanan M. galloprovincialis’in dokularinda birikimini analiz etmisler-
dir. Hedef tehlike katsayilari (THQ) ve tehlike indeksi (TTHQ) degerleri
Fe icin bir risk seviyesini gosterdigini belirtmislerdir. Zhelyazkov (2018)
Karadeniz’in Varna Korfezi’'nde avlanan midye (M. galloprovincialis) ve
rapa salyangozlarinda (Rapana venosa) Pb, Cd ve Hg konsantrasyonla-
rin1 analiz etmek ve bu ii¢ metalin varligindan insan sagligina yonelik
risklerini degerlendirmek {izere ¢alisma gerceklestirmistir. Midye ve rapa
salyangozlar tiiketen yetiskinler i¢in EDI degerleri, yaymlanan RfDo de-
gerlerinin altinda kalmistir. Tiim THQ ve HI degerleri 1’in altinda hesap-
lanmigtir. Karadeniz Varna Korfezi’nde yakalanan M. galloprovincialis ve
R. venosa’nin tikketimi Pb, Cd ve Hg agisindan yetigkin insan saglig1 i¢in
herhangi bir risk olugturmadigi agiklanmistir. Yukarida belirtilen literatiir
bilgisinde de aciklandig tizere diinyanin farkli bolgelerinden yakalanan
midye tiirleri farkli konsantrasyonlarda metal icermektedir. Ekonomik
olarak olduk¢a dneme sahip midye tiirlerinin tiiketimi dncesi yenilebi-
lir dokularindaki metal konsantrasyonlarini bilmek ve olusturabilecekleri
saglik risklerini degerlendirebilmek insan sagligini korumak agisindan
onem ihtiva etmektedir.

4. Midyelerde Metal Birikimini Etkileyen Faktorler

Midyeler metal birikiminde; boy, cinsiyet, konum, toplama yili, pH,
muhtemel sicaklik ve tuzluluk gibi bir takim i¢ ve dig faktorlerden et-
kilenebilir. Bu etkiler, sonuglarin dogrulanmasi veya izleme verilerinin
yorumlanmasi sirasinda dikkate alinabilmeleri i¢in agiklanmali ve 6lgtil-
melidir.

4.1. Yas ve viicut agirhginin etkisi

Organizmanin yas1 midye gibi biyoindikator tiirlerin metal biriktirme
kabiliyetini etkileyen dnemli bir faktdr oldugu bilinmektedir. Yap ve ark.
(2009) geng ve ergin midyeler arasinda fizyolojide farkliliklar olabilece-
gini One siirdiiler. Biiylik ve ergin midyeler, viicut agirliklar1 basina vii-
cutlarindan daha az su pompalama egiliminde olduklarindan, metal alim1
daha kiiciik bireylerden daha diisiiktiir. En gen¢ asamalarda (embriyolar)
metal birikimi daha fazla iken, daha az duyarli olan yaslh bireyler daha
diisiik metal birikimine sahiptir. Bu ayn1 zamanda embriyolarin olgun or-
ganizmaya gore daha yliksek yiizey/hacim oraniyla da baglantili olabilir.
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Bu nedenle, viicut boyutu ile metal konsantrasyonlarindaki azalma, daha
kiiclik midyelerin daha biiyiik bir ylizey alan1 / hacim oranina sahip olma-
s1 nedeniyle metal igceriginin 6nemli bir bolimiiniin yiizey tarafindan ad-
sorbe edildigini gostermektedir (Ansari et al 2004). Boyden (1974) midye
tirleri i¢in organizma boyutu ve toplam metal icerigi arasindaki iliskileri
calismis ve Mn, Fe, Ni, Cu, Zn ve Pb’nin daha kiigiik boyutlu M. edu-
lis’te daha fazla birikim gosterdigini bildirmistir. Benzer sekilde, Jones
ve Walker (1979) tatli su midyelerinin tiim yumusak viicut kisimlarindaki
Fe, Mn, Zn ve Cd konsantrasyonlarinin artan viicut agirligi ile azaldigini
bulmuglardir.

4.2. Ureme dongiisiiniin etkisi

Midyedeki metal icerigindeki degisikliklerin bir aciklamasi olarak
tireme dongiisiiniin olas1 etkilerinden siklikla bahsedilir. Yumurtlama
sirasinda yumusak doku agirhigmin %40’a varan kisminin kaybolma-
s1, midye fizyolojisinde gametogenezin dnemini gostermektedir (Cossa
1989). Viicut agirligi, yilin farkli donemlerinde meydana gelen somatik
ve gonadal biiyiimenin nispi oranina gore mevsimsel olarak degisir: en
yiiksek viicut agirlig1 degerleri yaz aylarinda iken en kiiciik degerler kis
aylarindadir. Viicut agirligi, yumurtlama ile ayni zamana denk gelen
ilkbahar-yaz déneminde keskin bir sekilde minimuma diiger, hayvanlar
bir sonraki sonbahar ve kis aylarinda gonad gelisimi i¢in kullanilacak re-
zervler olusturdukca yaz aylarinda hizli bir artis izler. Gonad gelisiminin
kapsaminin ongoriilemezligi, yetiskin hayvanlarin kirlilik izleme prog-
ramlarinda gosterge olarak kullanilmasini da zorlagtirmaktadir. Bu neden-
le, metabolizmanin metal icerigi iizerindeki etkisini azaltmak ve boylece
kirlilik seviyelerinin daha kesin bir gdstergesini vermek i¢in olgunlasma-
mis Orneklerin kullanilmasi dnerilmektedir.

4.3. Mevsimlerin etkisi

Midyelerde bulunan eser metallerin konsantrasyonlari iizerinde mev-
simlerin etkisi kismen agiklanabilmistir. Mytilus edulis’te, metal kon-
santrasyonlarinin mevsimsel degisimleri hakkinda birikimini artiran bir
cok calisma ortaya konmustur. Bryan (1976) midye dokularindaki ¢in-
ko, kursun, bakir, kobalt, demir, manganez ve nikel konsantrasyonlarinin
sonbahar ve kis aylarinda en yiiksek oldugunu bulmus ve metal konsant-
rasyonlarinin fitoplankton tiretkenligi ile ters orantili oldugu 6ne siirmiis-
tiir. Rouane-Hacene ve ark. (2015), kis aylarinda toplanan midye dokula-
rindaki metalik elementlerdeki (Zn, Cu, Cd) zenginlesmenin kentsel ve
endiistriyel faaliyetlerin girdilerinden kaynaklanabilecegini bulmuslardir.
Ancak yazar, Pb icin ters egilim oldugunu 6ne siirmiistiir. Yaz aylarin-
daki giiclii Pb birikimi, bu déonemde kentsel niifusun artmasiyla iligki-
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li olabilecegini, bu da daha yogun trafik nedeniyle daha yiiksek kentsel
atik su desarjlarina ve atmosferik yiiksek Pb seviyelerine yol acabilece-
gini belirtmistir. Fowler ve Oregioni (1976), M. Galloprovincialis’teki on
adet metalin konsantrasyonlarini tespit etmek iizere yaptiklari calismada,
Mart’ta (ilkbahar) toplanan Orneklerde goriilen mevsimsel maksimum
metal birikimini, hayvanlarin {ireme mevsimine baslamasindan kaynak-
lanabilecegini 6ne siirmiiglerdir. Giarratano ve Amin (2010) midyelerdeki
agir metallerin (Cu, Zn, Fe, Cd) kis aylarinda daha yiiksek olan mevsim-
sel bir biyolojik birikim egilimi gosterdigini buldu. Bu muhtemelen, gida
mevcudiyetinin daha diisiik oldugu daha diisiik sicakliklarda daha yavas
biiyiimeden kaynaklanmaktadir. Rezervler metabolizma i¢in kullanilir, bu
da doku kiitlesinin azalmasina ve dolayisiyla metal i¢erik oraninin artma-
sina neden olur.

4.4. pH’1n etkisi

Organizmalar tarafindan alinabilecek metallerin mevcudiyeti de su-
yun pH’1indan etkilenir. Alim i¢in mevcut metalin formu genellikle metale
ve pH’1n ozgiilliigiine baglidir. Agir metallerin toksisitesi, askida orga-
nik maddeye adsorbe edildiklerinde azaltilabilir, bdylece su kolonunda-
ki iyonik fraksiyonlarmi azaltir. Diisiik pH’ta metaller genellikle serbest
katyonlar halinde bulunur; ancak alkali pH’ta ¢oziinmeyen hidroksitler,
oksitler, karbonatlar veya fosfatlar olarak ¢okelme egilimi gosterirler
(Campbell and Tessier, 1987).

4.5. Metallerin sinerjistik ve antagonistik etkileri

Cesitli kirleticilerin eszamanli varligi, biyobirikim oranlar1 ve/veya
toksisite lizerinde sinerjistik veya antagonistik etkilere sahip olabilir. Bag-
lanma bdlgeleri icin kimyasal olarak benzer iyonlar arasindaki rekabet,
midyeler tarafindan iyon biyobirikimini énemli 6l¢iide etkileyebilir. He-
melraad ve ark. (1987) tathi su midyelerindeki Zn’nin Cd i¢in antagonist
oldugunu, solungaglarda Cd alimini inhibe ettigini belirtmislerdir. Clinkii
Zn’nin solungaglardaki baglanma yerleri i¢in Cd ile rekabet ettigini var-
saydilar. Bununla birlikte Cd’nin solungaglarda birikimi az olsa da i¢
organlarda konsantrasyonlarmin yeniden yiikseldigini agiklamislardir.
Diger bir caligmada, Romeril (1971) hem demir hem de kobaltin midye
Ostrea edulis tarafindan Zn alim oranii azalttigini bildirmistir. Phillips
(1976), Mytilus edulis tarafindan net bakir aliminin ¢inko, kadmiyum ve
kursunun varligindan ve konsantrasyonundaki degisiklikten etkilendigi-
ni gdstermistir. Boukadida ve ark., (2016), bakir ve giimiisiin, Akdeniz
Denizi M. galloprovincialis’in embriyonik gelisimi iizerinde ek olarak
etkilesime girdigini belirtmistir. Bakir ve giimiisiin midyelere etki sekli
su sekilde agiklanmistir: bakirin membran potansiyelini artirarak ve iyon
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kanallarin1 bloke ederek membran gegirgenligini etkiledigi bildirilmistir.
Diisiik konsantrasyonlarda, giimiis iyonlar1 K* kanalin1 bloke eder ve daha
biiylik konsantrasyonlarda membran gecirgenligini arttirir (Coskun ve
ark. 2012). Ayrica Cu-Ag karigimlarinin toksisitesi metal konsantrasyon-
larina ve kombinasyonlarina bagli olabilir. Lucas ve Horton’a gore (2014)
giimiis metali, diisiik seviyelerdeki bakir konsantrasyonu ile birlestirildi-
ginde daha biiyiik etkiye neden olur; aksi halde bakirin baskin zararl et-
kileri vardir. Bir organizma tarafindan herhangi bir metalin alim1 iizerinde
birka¢ metal kirleticinin bir arada bulunmasinin etkilerinin incelenmesi,
cok sayida metal kombinasyonu ve olas1 biyolojik tepkiler nedeniyle son
derece zordur.

4.6. Maruz kalma siiresi

Toksik metallere kars1 gelistirilmis potansiyel toleransin, bu metal-
lere daha once kisa siireli bir maruz kalma Oykiisiine sahip oldugu bilin-
mektedir. Artan toleransin ortaya ¢ikmasi i¢in 6n maruz kalma sirasinda
bazi kosullarin gergeklesmesi gerektigi bilinmektedir: 6n maruz kalma,
hiicresel telafi edici tepkileri baslatmak i¢in yeterince yiiksek olmali ve 6n
maruz kalma toksik seviyelerin altinda olmalidir. Kahle ve Zauke (2002),
bazi suda yasayan organizmalarin, doku ve organ sistemlerinde kirleti-
cileri, habitatlarindaki konsantrasyonlarina kiyasla bir milyondan fazla
konsantre etme yetenegine sahip oldugunu bildirmistir. Midyeler, belirli
metalleri yan etkiler olmaksizin yliksek konsantrasyonlarda biriktirebilir,
ornegin kadmiyum, bobregi olumsuz etkilemeden detoksifikasyon i¢in
bobrekte konsantre olabilir (Ravera 1984). Brooks ve Rumsby (1967),
istiridyelerde Ostrea sinuata’da Cd i¢in konsantrasyon faktdrlerinin, ma-
ruz kalma konsantrasyonunun artmasiyla istikrarl bir sekilde azaldigini
ve dokulardaki Cd konsantrasyonlarin solungag¢ > kalp > visseral kiitle
> manto > beyaz kas > ¢izgili kas sirastyla azaldigini bulmuslardir. Eisler
ve ark. (1972) ve Shuster ve ark. (1969), Cd’ye maruz kalan Crassostrea
virginica’nin yumusak dokularda hizla ytiksek seviyelerde metal biriktir-
digini buldu. Iki ¢alismada hayvanlarda biriken maksimum Cd konsant-
rasyonunun, maruz kalma konsantrasyonundan bagimsiz oldugunu gos-
termektedir. George ve Coombs (1977) Mytilus edulis’te Cd aliminda bir
baslangi¢ periyodu, daha sonra zaman ve maruz kalma konsantrasyonu ile
lineer bir iligki bildirmistir. Jackim ve ark. (1977) M. edulis i¢in benzer
sonuglar bulduklarii agiklamiglardir. Diisiik inorganik arsenik maruziye-
tinde, M. edulis, inorganik As’yi, muhtemelen bir detoksifikasyon islemi
olarak, organoarsenik tiirlere biyolojik olarak doniistiirme yetenegine
sahiptir, ancak inorganiklere daha yiliksek maruz kalma biyotransformas-
yon esigi asildiginda midyeler inorganik As’1 dokularinda biriktirirler.
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4.7. Sicakhgin etkisi

Midyelerin 6nemli biyolojik izleme organizmalari olmasina ragmen
metal alimi ve birikimi iizerinde sicakligin rolii iyi ¢alisilmamistir (Mubi-
ana ve Blust 2007). Ayrica, konuyla ilgili mevcut az sayida ¢alisma arasin-
da genel bir fikir birligi yok gibi goriinmektedir. Denton ve Burdon-Jones
(1981), ¢ift kabuklu yumusakgalarda, viicut yumusak dokularindaki Cd
konsantrasyonlarinin artan sicaklikla arttigini bildirmistir. Yumusakcalar
tarafindan Cd biyobirikimi, hayvanlarin metabolik aktivitesi iizerindeki
etkisinden dolay1 sicaklikla artar. Bununla birlikte, M. galloprovincia-
lis’te, sicakligin Cd birikimi iizerinde bir etkisi olmadigini, ancak Hg ali-
minda hafif bir artisa neden oldugunu gdstermistir (Fowler ve Benayoun,
1974). Kiiresel 1sinma nedeniyle hem kirleticilerin hem de su sicakliginin
artmasiyla ilgili olarak Akdeniz’de M. galloprovincialis iiremesinin olas1
bir bozulmaya ugradig1 da bilinmektedir. Boening (2000), civa toksisite-
sinin sicaklikla arttigini ve su sertligi ile azaldigini bildirmistir. Baines ve
ark. (2005) ayrica metallerinin asimilasyon etkinligi ile sicaklik arasinda
pozitif bir iliski bulmuslardir. Bu ¢aligmalar, sicaklik ile metal alimi, biri-
kimi veya toksisitesi arasinda pozitif bir korelasyon gdsterme egiliminde
olan bir¢ok farkli organizmay1 igeren sonuglarla tutarlhidir. Sokolova ve
Lannig (2008), organizmalarin yiiksek sicakliklarda metallere duyarlili-
ginin artmasinin, suda ¢oziinlirliigiin artmasindan ve dolayisiyla metalle-
rin biyoyararlaniminin artmasindan ve metabolizma artis1 nedeniyle daha
yiiksek kirletici alimindan kaynaklanabilecegini varsaydilar.

4.8. Tuzlulugun etkisi

Tuzluluk, 6zellikle nehir agz1 ve kiy1 bolgelerinde 6nemli bir cevresel
degiskendir. Suyun tuz igerigi azaldik¢a metaller daha toksik hale gelir.
Tuzluluk ayrica metal birikimini degistirir, farkli metal tiirleri farkli toksik
etkilere neden olur (Deruytter ve ark. 2015). Phillips (1976) Cd’nin Myti-
lus edulis tarafindan diisiik tuzlulukta yiiksek tuzlulukta oldugundan daha
iyl emildigini belirtmistir. Jackim ve ark. (1977) tuzluluktaki %030’dan
%020’ye diisiisiin Mytilus edulis tarafindan Cd alimini 10 ve 20°C’de %24
ila 400 oraninda artirdigini bildirmistir. Bu calismalar George ve ark.
(1978) midyelerin seyreltik deniz suyunda %100 deniz suyundan daha
fazla Cd biriktirdigini desteklenmistir. Kadmiyum birikimindeki bu arti-
sin, ortamin ozmolaritesinin etkisine bagli oldugu sonucuna varmislardir.
Kloriir iyonuna bagh Cd, diisiik tuzlulukta daha toksik hale gelir ¢iinkii
serbest iyon halindedir.

5. Yapay Midye Teknolojisi

Deniz, nehir ya da akarsu gibi sucul ekosistemlerde metallerin tespi-
tindeki en 6nemli biyoindikatdr tiirlerden biri olan midyelerin kullanilma-
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sinda da biyotik ve abiyotik faktdrlerin bilinmesi metal toksisitesinin anla-
stlabilmesi i¢in dnem arz etmektedir. Ornegin ortamdan yakalanan midye
tirii 6nce Oldiriilmelidir. Daha sonra abiyotik (sicaklik, tuzluluk, pH)
ve biyotik (lireme, bilyiime, yas, cinsiyet) faktdrlerden nasil etkilendigi
matematiksel ve istatistiksel olarak detayli bir sekilde agiklanmalidir. Bu
sayede midyede metal toksisitesi cok daha net anlagilacaktir. Bununla bir-
likte, biyotik ve abiyotik faktorlerin belirlenmesi ve metal igerigi ile bir
korelasyon kurulmasinin kendine 6zgii sorunlar1 ve kisitlamalar1 vardir.
Tiim bu problemleri minimize edebilmek i¢in Wu ve ark. (2007) yapay
midye olarak isimlendirdigi yapay bir biyoteknolojik cihaz gelistirmistir.
Ekonomik olmasi cihaz1 daha da cazip hale getirmistir. Yapay midye ciha-
z1 dogal ortamlarinda yasayan midyelere benzer bir sekilde metalleri biin-
yelerinde biriktirebilmektedir. Cihaz (yapay midye) gecirgen olmayan bir
Perspex borusuna (60 mm x 25 mm) aktarilan 8 ml yapay deniz suyu i¢in-
de 200 mg Chelex-100 (Bio-Rad 50-100 mesh)’{in siispanse edildigi bir
sistem olarak gelistirilmistir. Tliplin her iki tarafi 1 mm kalinliginda pol-
yacrylamide jel ile kapatilmaktadir. Tiipiin her iki ucu jelin olas1 mekanik
hasarlara kars1 korumak i¢in delikli plastik kapak ile kapatilmaktadir. Me-
taller su yoluyla poliakrilamid jel igerisinden gecerek Chelax-100 (metal
baglayici ajan) i¢inde tutunur ve (kompleks) ayristirilir. Birkag hafta son-
ra metal igerigini belirlemek i¢in 6rnek alinir. i1k olarak Wu ve ark. (2007)
tarafindan gergeklestirilen ¢aligmada yapay midye cihazinin metal biriki-
minin Perna viridis ile benzer oldugu agiklanmistir. Gonzalez-Rey ve ark.
(2011) Portekiz kiyilarinda dort ay boyunca farkli metal yiiklerine sahip
ic bolgede yapay midye ve dogal midye M. galloprovincialis tizerindeki
metal birikimini karsilastirdilar. M. galloprovincialis, her bolgede yapay
midyelerin yaninda kafeslere yerlestirildi. Aylik numuneler toplandi ve
tiim yumusak dokulardaki ve yapay midyelerdeki; Cd, Cr, Cu, Pb ve Zn
konsantrasyonlari karsilastirildi. Hem Cu hem de Cd i¢in sonuglar yapay
midyeler ve dogal midyeler arasinda benzer oldugu aciklanmistir. Daha
sonra Kibria ve ark. (2012) de yapay midye cihazin1 Avustralya’da ilk
kez, eser metallerin (Cd, Cu, Hg, Pb ve Zn) riskini izlemek ve degerlen-
dirmek i¢in tath suda kullandi. Cihaz, kurak bir y1l (2009-2010) ve yagish
bir y1l (2010-2011) sirasinda Avustralya, Victoria, Goulburn—Murray su
havzalarindaki 10 bolgede konuslandirildi. Sonuglar gostermistir ki, ya-
pay midye cihazi bes metalin tiimiinii biriktirmistir. Geng ve ark. (2018)
Sarigay- Tiirkiye’de gergeklestirdikleri calismada Unio crassus ve yapay
midyeler kullanilarak 11 metalin (Cd, Co, Cr, Cu, Fe, Hg, Mn, Ni, Pb,
U, Zn) kis ve yaz mevsimindeki birikimlerini karsilastirilmistir. U, yerli
midyeler tarafindan kolayca biriktirilmese de, yapay midyeler tarafindan
biriktirilebildigini a¢iklamiglardir. Genel olarak, sonuglar, su kalitesi iz-
lemede yerel midye ve yapay midyelerin kullaniminin, su ortamlarindaki
farkli metal tiirleri ve formlar1 hakkinda tamamlayic1 bilgiler ve daha iyi
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bir tahmin ve kapsam saglayabilecegini gostermektedir. Bunlara ek olarak
yiiksek kirlilige maruz kalmis sucul ekosistemlerde canli organizmalarin
bulunmadig1 durumlarda bu pasif 6rekleme cihazi rahatlikla kullanila-
bilmektedir.

6. Sonuc

Midyeler, ekosistem i¢in ¢ok dnemli olan suyu siirekli olarak siizerek
beslenme davranislar1 ve dip ¢okeltilerindeki metal ile direk temas halin-
de olmalar1 bakimindan 6nemli biyoindikator tiirlerdir.

Midyeler; tiiketilen tiirlere sahip olmasi, genis cografi dagilimlari,
yerlesik yasam tarzlari, filtre eden besleme davranislart ve cok cesitli
cevresel kosullara toleranslart nedeniyle ¢evresel izleme programlarinda
onemli bir tiir oldugu unutulmamalidir.

Midyeler metal birikimi agisindan; yas, viicut agirligi, iireme dongii-
sti, pH, sicaklik ve tuzluluk gibi faktorlerden etkilenmektedir. Bu faktor-
lere dikkat edilirse metal birikimi minimize edilebilir.

Midye tiirleri 6zelliklede Mytilus cinsi; diisiik kolesterol ve yiiksek
protein igerigine sahip olmasi ayrica kolay avlanabilirligi ve kiiltlire edi-
lebilmeleri bakimindan en ¢ok tercih edilen su iiriinlerinden bir tanesidir

Restoranlar ve marketlerde satilmakta olan midyelerin i¢cerdigi metal
konsantrasyonlarinin neden olabilecegi saglik riskleri hesaplanmali is-
tenmeyen degerler ile karsilasildiginda tiikketiminden vazgecilmelidir. Bu
nedenle siirekli saglik risk analizleri yapilarak kamu kurumlarina bilgi
verilmeli ve halkin bilinglendirilmesi saglanmalidir.
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1. GIRIS

Bu caligmada, singuler 1s1 kaynagina sahip bir parabolik denklemi igeren
bir baslangic-deger probleminin niimerik ¢6ziim davranislari
inceleyecegiz. Bu tiir problemlere iyonik iletkenlerdeki polarizasyon
olayinda denk gelinmektedir, ilk olarak aslen bir fizikci olan Kawarada
[1] tarafindan deneysel olarak gozlemlenmis ve matematiksel modeli
asagidaki gibi belirtilmistir;

ki =ky +1/(1—k),0<x<L0<t<T,
k(0,t) =0,k(L,t) =0,0<t<T, (1.1
k(x,0) = ko(x),0 <x < L.

Kawarada, (1.1) probleminin k(x,t) ¢Oziiminin sénim (quenching)
davranigin1 incelemis ve L* diye adlandirdigi kritik uzunluk igin
hesaplamada bulunmustur. Asagida, sonim ve kritik uzunluk icin
tanimlar verilmistir;

Tanmm 1.1. (1.1) denkleminin k(x, t) ¢6ziimii i¢in

lim max k- 1~
t—>T~ x€[0,a]

saglar ise, k(x,t) ¢oziimii sonlu bir T zamanda soner (quench) denir.

Tanim 1.2. (1.1) denklemi i¢in L* bir kritik uzunluk (critical length)
olarak adlandirlir. Oyle ki;

i) L <L igin, k(x,t) nin global ¢dziimii vardir,
ii) L > L* igin, k(x, t) ¢oziimii soner.

(1.1) problemi i¢in, Kawarada tarafindan gozlemlenen diger bir
fiziksel gergeklik k,(L/2,t) =0 oldugudur. Bu yiizden, k(x,t)
coziimiiniin  Sekil 1 de oldugu gibi bir davranmis gostermesi
beklenmektedir. Kawarada, (1.1) problemi igin kritik uzunlugu L* < 2+/2
ve sonlim noktasint x = L/2 olarak elde etmistir. Walter, Kawarada nin
kritik uzunluk hesabindaki hatasini ortaya ¢ikarmis, kritik uzunluk igin
1.530304161 < L* < m/2 esitsizligini elde etmistir ([2],[3]).
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k(x,t)

0 k(x,0)=0 L
Sekil 1. Kawarada probleminin ¢éziim egrisinin profili

(1.1) problemini ve degisik varyantlarini ayrintili bigimde ele alan birgok
calisma literatiirde mevcuttur [3-5]. Bu ¢alismada, p ve a pozitif sabitler,
0<m<1 ve T < oo olmak tizere (1.1) probleminden motive olarak
asagidaki singiiler parabolik problemin kritik uzunlugunu arastiracagiz;

ki =k +(1—-k)P,0<x<a0<t<T,
k,(0,t) =0,k(a,t) =m0<t<T, (1.2)
u(x,0) =uy(x),0<x<a,

Bunun ig¢in, 2. kisimda, (1.2) problemi igin steady-state problemi
kurgulanip, a* kritik uzunlugu icin hesaplamalar yapilacaktir. 3. kisimda
ise, 2. Kisimda elde edilen teorik sonuglar Euler metodunu kullanarak
elde edilen niimerik sonugclar ile desteklenecektir.

2. STEADY-STATE

Bu kisimda p, 1 den farkli bir pozitif sabit oldugunda (1.2) probleminin
steady-state ¢coziimlerini arastiracagiz;

Koy =—(1—K)P,0<x< a,} 2.1)

K,(0) = 0,K(a) = m. '
Ik olarak belirtelim ki, Walter [2] ¢alismasindaki benzer tartismalar ile
kolayca (2.1) probleminin ¢oziimlerinin (1.2) probleminin ¢dzlimlerine
yakinsadig1 gosterilebilir.

Ky =—(1—-K)P<0 ve K,(0)=0 oldugundan K maksimum
degerine x = 0 ve minimum degerine de x = a noktasinda ulagir. Yani,
M = maXycycq K(X), m = mingc,cq K(x) igin K(0) = M,K(a) =m
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dir. K, = —(1 — K)7P esitliginin her iki yanin1 K,, ile ¢arpalim. Daha
sonra, 0 dan x e integral alirsak;

A-K@) (1-k(©)"
1-p B 1-p

)

1 K 2 _—
5 (K (0))? =

2((1=k@)' P = (1-k(©)""
Kx(x):\/ (( & 1—p( ) )

dK - f 2
J(1 —K@) P -(1-K©0)"" L=

K(0) dK 2 x
f = ’1—p.f dx. (2.2)
K(x) \/(1 _ K(x))l—p _ (1 _ K(O))l—p 0

elde edilir.

Ve

Islem kolaylig1 elde etmek i¢in, asagidaki doniisiimii uygulayalim;

w = \/(1 —K®)' T - (1-K©0)"".

Bu doniistimden,;
w2=(1-K@x) " -1-k©)"

2Wdw
dK (x) = == — . (1-K@)",

elde edilir. Bunlar (2.2) de yerine yazilirsa, agagidaki integral esitligi elde
edilir;

2 f" P 2
- (1-—Kx)) aw = X.
1-p J(l—K(x))l_p—(l—K(O))l_p\ ) 1-p

Yukaridaki esitlikte, x € (0, a] i¢in;
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(1-k () " P-(1-k(0))'?
x = éf\/ (1 — K(x))de
\J 0

elde edilir. Bu esitlikte x = a (K(a) = m) yazilirsa, a igin asagidaki
esitlik elde edilir;

2 JaA-m)IP-(1-m1P
0= ﬁf (1 — m)Pdw.
- 0

o= el ) sz _ m)l-lp_—pu =) . 23)

a nin, m ye bagh tek degiskenli bir fonksiyon oldugunu kabul edelim.
Kolayca gosterilebilir ki, a maksimum degerini m = 0 i¢in alir. Bu
ylizden,

2(1 - (1 - M)1-P)

= 2.4)

maxa =a(0,M) = \/

yazilabilir. p = 1 igin, (2.1) probleminde benzer tartismalar yapilabilir.

Ornek 2.1. (2.3) de, asagidaki farkli kabuller i¢in a uzunlugu hesap
edelim;
(i) K(0) =M =0.99,K(a) = m = 0,p = 0.8 kabul edersek; a =

% = 2.4534 elde edilir.

(ii)) K(0) = M = 0.01,K(a) = m = 0,p = 0.8 kabul edersek, a =

20-A-000%%) _ 514171 elde edilir.

(iii) K(0) = M = 0.99,K(a) = m = 0,p = 1.2 kabul edersek, a =

20-a-0997) _ 38113 elde edilir.

(iv) K(0) =M = 0.01,K(a) =m = 0,p = 1.2 kabul edersek; a =
2(1-(1-0.01)702)

o
\S]

|
=]
N

= 0.14185 ede edilir.

|
o
N

Lemma 2.1. ([7]) Asagidaki 2 nokta sinir-deger problemi verilsin;
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y'=f(x,yy)a<x<b,
cr11y(a) —cpy'(a) = a,|cy1| + lcgz] # 0, (2.5)
c21Y(b) + 22" (b) = B, lcaq| + lcpz| # 0.

Bu problem i¢in asagidaki H1, H2 ve H3 sartlar1 saglansin;

HI1. D = [a,b] x R x R bolgesinde f, fy, fy, f stirekli olsunlar,
H2.D de, M = O igin f,, > 0 ve |fyr| < M olsunlar,
H3. C11,€12,C21,C2> > 0 ve C11,C12 >0 Olsunlar.

Bu sartlar altinda, (2.5) sinir-deger problemi her bir (a, ) i¢in [a, b]
araliginda tek bir ¢oziime sahiptir.

Sonu¢ 2.1. (i) (1.1) Kawarada probleminin ¢&ziimii i¢in izlenen
stratejinin tersi (2.1) probleminde uygulanabilir. (2.1) problemini,
K,(0) = 0 esitligi yardimiyla asagidaki gibi simetrik bir probleme
genisletebiliriz;

Ky =—(1—-K)P,0<x< a,}

K(—a) = —m,K(a) = m. (2.6)

(2.6) probleminde f(K) = —(1 — K)7P alalm. f; = —p(1 - K) P 1 <
0 oldugundan, Lemma 2.1 deki H2 sart1 saglanmaz ve bdylece (2.5)
dolayistyla (1.2) probleminin tek bir ¢éziimii yoktur.

(ii) (1.1) problemine benzer olarak (2.6) probleminin séniim noktasinin
x = 0 oldugu kolaylikla gosterilebilir. Yani, (1.2) problemi i¢in sonliim
noktast x = 0 dir.

(iii) (2.1) probleminde, p =1 ve m =0 alalim. Bu durumda (1.2)
problemi, (1.1) Kawarada probleminin sag tarafina doniisiir. Kolayca
gosterilebilir ki, (2.1) probleminin kritik uzunlugu igin bir alt smir
asagidaki gibi elde edilir;

*

L
0.76515220805 < > = a*.
3. SAYISAL COZUMLER

Bu bolimde; Euler metodunu kullanarak (2.1) probleminin bazi
cOzlimlerini elde etmemize imkan saglayan baz1 M ve p degerleri hesap
edilecektir. Bunun i¢in, [8] deki gibi 2.mertebeden diferensiyel denklemi
1. mertebeden 2 diferensiyel denkleme indirgeyelim. ilk olarak, K' = Z
kabul edelim. Boylece, (2.1) denklemi asagidaki denklem sistemine
doniistir;
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Z'=—(1-K)™,
K' =7

Bu denklem sisteminde, klasik tiirev yerine sonlu ileri-fark 1. tlirev
uygulanirsa agagidaki iterasyon denklemleri elde edilir;

Ziyn=Z2;—h(1- Ki)_p:}

Kiv1 = K; + hZ; (3-1)
Burada, baglangic degerleri Ky = K(0) ve Z, = K'(0) = 0, iterasyon
sayist n ve adim aralif1 h = a/n dir. Euler metodunda 1. tiirev i¢in sonlu
ileri-fark tiirev tanimi kullandigimizdan dolayi bu hesaplamadaki hata
O(h) dir. Yani, hata igin list sinir h mertebedendir.

Algoritma 1°de, (3.1) sistemini kullanarak K(a) degerlerini hesaplamak
icin ilk olarak  baslangig-degerlerini  Z(0) =0, K(0) =M=
0.99,0.98, ...,0.02,0.01, p = 0.8 ve n=25 olarak secelim. M =
0.01,0.02,0.03 i¢in K(a) degerleri pozitif, diger M degerleri i¢in K(a)
degerleri negatiftir (Tablo 1).

Tablo 1. K (a) degerleri sirasiyla M = 0.99,0.98, ...,0.02, 0.01 i¢in
(p = 0.8ven = 25)

-18,204 -10,0645 -7,3524 -5,9997 -5,1729 -4,5992 -4,1664 -3,8207 -3,5336

-3,2883 -3,0744 -2,8850 -2,7149 -2,5610 -2,4204 -2,2911 -2,1717 -2,0608
-1,9575 -1,8608 -1,7701 -1,6847 -1,6043 -1,5283 -1,4563 -1,3881 -1,3233
-1,2618 -1,2032 -1,1474 -1,0941 -1,0433 -0,99480  -0,94842 -0,90407  -0,86162

-0,82099  -0,78207  -0,74479  -0,70905  -0,67480  -0,64194  -0,61044  -0,58022  -0,55122

-0,52341 -0,49672  -0,47111 -0,44654  -0,42297  -0,40036  -0,37867  -0,35787  -0,33793

-0,31881 -0,30049  -0,28294  -0,26612  -0,25003  -0,23462  -0,21989  -0,20580  -0,19233

-0,17948  -0,16721 -0,15551 -0,14435 -0,13373  -0,12364  -0,11403 -0,10492  -0,09627

-0,08809  -0,08034  -0,07303 -0,06614  -0,05966  -0,05356  -0,04785 -0,04251 -0,03754

-0,03292  -0,02863 -0,02468  -0,02106  -0,01775  -0,01474  -0,01203 -0,00961 -0,00747

-0,00561 -0,00401 -0,00267  -0,00158  -0,00074  -0,00014 0,00023 0,00037 0,00029

Tablo 2’de, virgiilden sonra 3 ondalik anlamli basamak icin 0 a
yakinsayan K (a) degerleri ve bu degerleri tiireten M, h ve a kritik
uzunlugu belirtilmistir.

Tablo 2. K(a) degerleri sirastyla M = 0.01,0.02,0.03 igin (p = 0.8 ve

n = 25)
M a h K(a)
0.01 0.14171 0.028342 0.00023
0.02 0.20081 0.040162 0.00037

0.03 0.24644 0.049288 0.00029
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Algoritma 1 in ¢alisma zamam O(nr) dir. Burada, r = ((M_upper —
M_lower)/decreasing_ numb) + 1 ve n iterasyon sayisidir. Sekil 1 de x
ekseni ile r temsil edilmekte olup, 1 den 99 a degerler almaktadir.

2

3

4

Algorithm 1: This algorithm calculate the solution of the system (3.1)

Dat

a: p,n,M _upper.M_lower,decreasing numb, K[|, Z[|

Result: Result1]]
1 begin

p=08:
n=125;
M _upper =0.99;
M dower =0.01;
decreasing_numb =0.01;
remp=1:
for M = M_upper : —decreasing_numb : M_lower do
K(1)=M:
Z(1)=0:
a=sqrt((2=2=(1-K(1))(1=p))/(1—p)):
h=a/n:
fori=1:ndo
Z(i+1)=Z(i)— (/((1 = K()))'p)):

L K(i+1)=K(i)+Z(i)+h:

Result1(temp) =K(i+1):

temp =remp+1:

Return Result1:

19 end

Algoritma 1 de, K(a) degerleri sirasiyla n = 25,50,75 ve 100 igin
hesaplanmigtir (Sekil 3.1). n = 25 igin elde edilen sonuglara benzer olan
sonuclar n = 50, 75 ve 100 i¢inde elde edilmistir.

Sekil 3.1. K(a) degerleri sirasiyla n = 25,50, 75,100 i¢in (p = 0.8 ve

K(a)

M =0.99,..,0.01)

n=25 and p=0.8 ¥ n=50 and p=0.8
0
of
-2
st
g
3
-6
101
8
a5}
10
-12
-20 o 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
0 10 20 30 40 5 6 70 80 9 100 Iteration numbers (r)

iteration numbers (r)
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i n=75 and p=0.8 % n=100 and p=0.8 -
0 1
A 2
2
-3
3 _
s
S =
< /
st
5 [
&t 6}
aH 7
-8 8 " . " N " " N . "
0 10 20 30 40 50 60 70 8 9 100
-9 I = £ ——— » = iteration numbers (r)
0 10 20 30 40 50 60 70 80 920 100

iteration numbers (r)

Sekil 3.2. K(a) degerleri sirasiyla n = 25,50, 75,100 igin (p = 0.02 ve
M =0.99,..,0.01)

n=25 and p=0.02 n=50 and p=0.02

K(a)
=3
=
K(a)

00!‘

ot

00|"

-0.005 Aonzin
-onai» {
ODA‘ 1

[

51

0

-0025 -00

-0.06

i 10 20 30 40 50 60 70 8 9 100
0 20 30 40 5 60 70 8 9 100 iteration numbers (r)
iteration numbers (r)

n=75 and p=0.02 . n=100andp=002

-002

K(a)

-003

K(a)

-0.04

005

0 10 20 30 40 5 6 70 8 9 100

-008 iteration numbers ()
0 10 20 30 40 5 6 70 8 9 100

iteration numbers (r)

Algoritma 1 de, K(a) degerleri n = 25,50,75,100 ve p = 0.02 i¢in
hesaplanmigtir (Sekil 3.2). Sekil 3.2 de, Sekil 3.1°deki profillerden
farkliliklar gézlemlenmistir. Diisiik p degerlerinde pozitif K (a) sayisinda
artis gozlemlenmistir. Bu yiizden, algoritma 1 revize edilerek algoritma 2
elde edilmistir. Algoritma 2, (2.1) problemi icin kritik a uzunlugunun
hesabinda kabulimiiz olan K(a) =m =0 sartim1 saglayan, K
degerlerinin sayisini bulmaktadir. Algoritma 2 de, niimerik hesap {izerine
kurgulandig1 i¢in K (a) = 0 sartin1 saglatmak yerine 0 a yakinsayan K (a)
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degerleri dikkate almmistir. Algoritma 2 nin 21. Adiminda goriildiigi
gibi, 0.01 hata toleransi icin islem yapilmaktadir. Ayrica, Algoritma 2 nin
calisma zamanm O(nrq) dir. Burada, r = ((M_upper — M_lower)/
decreasing_ numb) + 1 ve
q = ((p_upper — p_lower)/increasing numb) +1 ve n iterasyon
sayisidir.

Algorithm 2: This algorithm calculates the number of K (a) values that converge to 0.

Data: n, pupper, plower,increasing numb, M _upper, M_lower.decreasing_numb. K|, Z|]
Result: Resuli2[|

1 begin

2 n=25;

3 p-upper =1.97;

s | pdower=101;

s | increasingnumb =0.03;

6 M _upper=0.99;

7 M_lower =0.01;

8 decreasing mumb = 0.01;

o | temp=1;

0 for p = plower: increasing numb : p_upper do

1 convergent = 0;

12 for M = M_upper : —decreasing numb : M_lower do

13 K(1)=M;

14 Z(1)=0;

15 a=sqrt((2—2=(1-K(1))"(1-p))/(1-p)):

16 h=a/n;

1” fori=1:ndo

18 Z(i+1)=Z(i) = (h/ (1 = K(i))"p));

it K(i+1)=K(i)+Z(i)=h;

0 if K(i+1) > 0 then

2 if K(i+ 1) < 0.001 then

2 L convergent = convergent + 1
Result2(temp) = convergent;
temp = temp+1;

2% Return Resulr2;

2 end

n = 25 ve n = 50 i¢in, 0 a yakinsayan K(a) degerlerinin sayis1 bazi p
degerleri i¢in tablo 3 de belirtilmistir. Burada, n =25 i¢in p =
1.01,104, ...,1.97 ve n = 50 i¢in p = 0.01, 004, ..., 0.97 alinmustir.

Tablo 3. 0’a yakinsayan K (a) degerlerinin sayisi

n==50 n =25
1 0’a P 0’a yakinsayan
yakinsayan K(a)'larin sayisi
K(a)larmm
sayisl

0.01 84 1.01 2

0.04 32 1.04 2

0.07 19 1.07 2

0.10 14 1.10 2
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0.13 11 1.13 2
0.16 9 1.16 2
0.19 7 1.19 2
0.22 6 1.22 2
0.25 5 1.25 2
0.28 5 1.28 2
0.31 4 1.31 2
0.34 4 1.34 2
0.37 3 1.37 2
0.40 3 1.40 2
0.43 3 1.43 2
0.46 3 1.46 2
0.49 3 1.49 1
0.52 2 1.52 1
0.55 2 1.55 1
0.58 2 1.58 1
0.61 2 1.61 1
0.64 2 1.64 1
0.67 2 1.67 1
0.70 2 1.70 1
0.73 2 1.73 1
0.76 1 1.76 1
0.79 1 1.79 1
0.82 1 1.82 1
0.85 1 1.85 1
0.88 1 1.88 1
091 1 1.91 1
0.94 1 1.94 1
0.97 1 1.97 1
4. SONUCLAR

Bu calismada, Kawarada probleminin degisik bir varyant1 ele alinmustir.
Bu problemin ¢o6ziimlerinin varligim1 garanti eden kritik uzunluk icin
teorik hesaplamalar yapilmistir. Son olarak, niimerik hesaplamalar ile
teorik hesaplamamizdaki K(a) = m = 0 kabuliinii saglayan a kritik
uzunlugunu tiireten bazi p degerleri bulunmustur.
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Gonca Ozdemir Tar1, Basak Kosar Kirca, Cigdem Albayrak Kastas,
Mustafa Odabasoglu, Orhan Biiyiikgiing6r

1. Giris

Schiff bazi1 molekiilleri karbon azot ¢ift bag: igceren bilesikler olup
aldehit ve ketonlarm primer aminlerle kondensasyon reaksiyonlarindan
elde edilirler. Enol-imin, keto-amin ve zwitteriyonik olarak ti¢ farkl
tautomer yapisina gore siniflandirilabilen bu molekiiller fotokromik ve
termokromik karakteristikleriyle de siniflandirilabilmektedir. ilk grup
tautomer yapilar hidrojen bagmdaki hidrojen atomunun konumuna
bagh iken, diger smiflandirmada ise O atomundan N atomuna proton
transferine baglidir. Schiff bazlar1 boya, ilag, kozmetik ve plastik gibi pek
cok sanayi dalinda kullanilmasimin yani sira biyolojik aktivitelerinden
dolay1 molekiiler arastirmalarda oldukga sik sekilde kullanilmaktadir. Bu
arastirmalar da hem deneysel ¢alismalar1 desteklemek hem de deneysel
verilerle ulasilamayan fiziksel kimyasal Ozelliklere ulasabilmek icin
kullanilan hesaplamali kimyasal ¢alismalarini kapsamaktadir [1-6].

Bu ¢alisma, x-151n1 kirinimi yontemiyle yapisit daha 6nce aydinlatilmig
olan (E)-4-(3-Etoksi-2-hidroksibenzilidenamino)benzoik asit, C, H NO,
molekiiliiniin [7] elektronik ve kimyasal yapisinin kuantum hesaplama
yontemleri ile yeniden incelenerek sonuglarin karsilastirilmasini
kapsamaktadir. Kuantum kimyasal hesaplamalar Yogunluk Fonksiyonel
Kurami kullanilarak (YFK) ve 6-311++G(d,p) temel baz seti ile
gerceklestirilmistir. Boylece x-1sinlar1 kirmnimi yontemi ile elde edilen
sonuglara hem yeni bilgiler eklenmis hem de teorik calisma ile deneysel

sonuglar desteklenmistir.
2. Materyal-Metot

Kuantum mekanigi nesnelerin konum ve momentum bilgilerini
kullanarak, ¢esitli kuvvet alanlar1 altinda nasil hareket etmeleri gerektigini
bulmaya calisir. Gelisimi ile birlikte bilim insanlar1 sayesinde ¢ok
cesitli bakis acilar1 gelistirilmis ve bircok alanda basarili bir sekilde
uygulanmistir. Kuantum fikirleri {izerine gelistirilen yap1 analizleri bir
molekiiliin sahip oldugu tiim fiziksel ve kimyasal 6zellikleri bize sunmakla
birlikte malzeme biliminden -elektronige, antropolojiden astrofizige,
molekiiler biyolojiden modern tibba, uzay arastirmalarindan metalurjiye
kadar biitiin alanlarda 6nemli buluslara imza atmistir ve atmaya devam
edecektir [2]. Caligmalara molekiiliin en kararli halini belirlemek igin
geometri optimizasyonu yapilarak baslanmis olup, diger tiim hesaplamalar
belirlenen kararli yapmin {izerinden ilerlemistir. Tiim hesaplamalar
Gaussian 03W [8] programi kullanilarak yapilmis ve sonuglar GaussView
molekiiler gorsellestirme [9] programi kullanilarak gorsellestirilmistir.
Hesaplamalar, YFK’nin, Yerel Spin yogunlugu yaklagimi olan LSDA ve
Lee-Yang-Par, korelasyon enerjili 3 parametreli Becke karma modeli olan
B3LYP yontemi ve 6-311++(d,p) temel baz seti kullanilarak yapilmistir.



Fen Bilimleri ve Matematikte Teori ve Arastirmalar *37

Molekiiliin sinir orbitalleri (HOMO ve LUMO), Mulliken ve dogal yiik
analizleri (NPA), Molekiiler Elektrostatik Potansiyel (MEP) haritalar
belirlenmistir. Ilave olarak tiim baz setleri i¢in molekiile ait dogrusal
olmayan (NLO) optik 6zellikler ve termodinamik fonksiyonlar belirlenmis
ve sonuglar karsilastirilmistir.

3. Bulgular ve Tartisma
3.1. Optimize Yap1

Sekil 1.a’da x-151m1 kirinimindan elde edilmis molekiile ait Ortep
sekli [7], Sekil 1. b’de ise optimize yapiya ait sekiller verilmistir. Farkli
yontemler kullanilarak elde edilen geometrik parametreler ise Tablo 1°de
karsilastirmali olarak rapor edilmistir. C9=N1 bag uzunlugu 1.278(3) A
olup tipik cift bag karakteriyle enol-imin formu desteklerken, C10-N1 bag
uzunlugu ise 1.414(3) A degeriyle tek bag karakteri tasimaktadir [7]. Ayni
bag uzunluklar1 C9=N1 i¢in LSDA yontemiyle 6-311++G(d,p) baz seti ile
1.297 A bulunurken B3LYP yontemi ve 6-311++G(d,p) ayn1 baz seti ile
1.290 A bulunmustur. C10-N1 tek bag uzunlugu ise ayn1 yontem ve baz
setleri ile sirastyla 1.381 A ve 1.403 A olarak bulunmustur.

Molekiile ait geometri optimizasyonu sonucu elde edilen geometrik
parametrelerin karsilagtirildigr Tablo 1 incelendiginde bag uzunluklari
icin maksimum fark LSDA i¢in 0.8497 ve B3LYP i¢in ise 0.1178, bag
acilari i¢in ayni1 degerler sirastyla 2.7600 ve 3.2484°tiir. KOK degerleri ise
bag uzunluklari i¢in 0.060 ve 0.051 ve bag acilar1 i¢in ise ayni degerler
1.229 ve 1.103 olarak bulunmustur. Burada maksimum fark olarak ifade
edilen deger, bag uzunlugu ve bag agilarinda bulunan deneysel deger
ile teorik deger farkinin maksimum oldugu degerdir. Hata degerleri
incelendiginde molekiiler yapiya ait geometrik parametrelerin B3LYP
yontemiyle elde edilen optimize yap1 parametreleri ile en iyi uyumu
sagladigr gozlenmistir. Geometrik parametrelerdeki bu farkliliklar
teorik hesaplamalarin molekiiller arasi etkilesimleri ve molekiiller arasi
kuvvetleri goz oOniline almadigi icin geometri kati fazdaki deneysel
geometriden farkli olabilmektedir. Molekiile ait en kararli yonelimi
belirlemek i¢inde molekiillerin optimize yapilardaki sahip olduklar1 enerji
degerlerine bakilmasi gerekmektedir. Bu enerji degerlerine bakildiginda
LSDA igin -969.4281126 Hartree ve B3LYP icin ise -974.6727836
Hartree’dir. Bu degerlere bakildiginda B3LYP ydnteminden elde edilen
minimum enerji degeriyle daha kararli bir yonelimin oldugunu séylemek
miimkiindiir. Bu sebeple molekiile ait optimize yap1 sekli ve Molekiiler
Elektrostatik Potansiyel (MEP) haritalari, sinir orbitallerine ait molekiiler
orbital sekillenimleri belirlenirken B3LYP yonteminden elde edilen
degerler kullanilmistir.
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(b)

Sekil 1. a) (E)-4-(3-Etoksi-2-hidroksibenzilidenamino)benzoik asit bilesigine ait
x-151n1 kirmimindan ve b) Optimize yapidan elde edilen sekilleri.

Tablo 1. (E)-4-(3-Etoksi-2-hidroksibenzilidenamino)benzoik asit bilesigine ait

bazi deneysel ve kuantum mekaniksel hesaplamalara ait geometrik parametreler.

Deneysel [7] DFT/6-311++G(d,p)

LSDA B3LYP
Bag Uzunlugu
Cl-C2 1.406(3) 1.41399 1.41388
C1-Cé6 1.398(3) 1.40539 1.41279
C1-C9 1.445(3) 1.41867 1.44721
C2-01 1.345(2) 1.31096 1.33721
C3-02 1.366(2) 1.33993 1.35721
C7-02 1.427(2) 1.40963 1.42969
C9-N1 1.278(3) 1.29712 1.29025
C10-C15 1.386(3) 1.39670 1.40304
C10-Cl11 1.388(3) 1.39941 1.40530
C10-N1 1.414(3) 1.38150 1.40349
C16-04 1.261(3) 1.34597 1.35938

C16-03 1.273(3) 1.21144 1.21001
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O1-HIA 0.874(17) 1.05346 0.99182
Mak.fark 0.8497 0.1178
KOK 0.060 0.051

Bag Acist

C6-C1-C2 118.73(19) 120.41949 119.80534
C6-C1-C9 120.57(19) 120.75023 119.29932
01-C2-C3 118.06(18) 119.37080 118.13267
01-C2-C1 121.96(19) 121.96137 122.55160
C3-C2-C1 119.97(19) 118.66765 119.31567
02-C3-C4 125.3(2) 125.28461 125.35500
02-C3-C2 115.03(18) 115.09919 115.17242
C4-C3-C2 119.64(19) 119.61610 119.47258
02-C7-C8 107.27(18) 107.75739 107.58962
N1-C9-C1 122.1(2) 121.39228 122.85156
C15-C10-N1 115.87(19) 118.24714 119.11847
04-C16-03 123.1(2) 122.12313 121.79908
C11-C10-N1 125.1(2) 122.33999 122.77865
C9-N1-C10 121.8(2) 121.86926 121.17281
C3-02-C7 118.42(17) 117.24041 118.90915
Mak.Fark 2.7600 3.2484
KOK 1.229 1.103
Torsiyon agist

C9-C1-C2-01 -1.6(3) 0.12789 0.11734
01-C2-C3-02 -0.4(3) -0.15423 -0.05711
C1-C2-C3-02 -179.14(19) -180.00 -179.96337
01-C2-C3-C4 -180.0(2) 179.95536 179.96030
02-C3-C4-C5 179.4(2) 179.88340 179.87460
C9-C1-Co6-C5 -178.3(2) 179.88754 179.89853
C6-C1-C9-N1 -178.7(2) 179.34322 179.31104
C2-C1-C9-N1 4.03) -0.46663 -0.59621
N1-C10-C11-C12 178.6(2) 179.94970 -179.15391
N1-C10-C15-C14 -178.6(2) -179.62667 179.7175
C12-C13-C16-04 -179.9(2) -179.81595 -179.74310
C14-C13-C1603 -179.9(2) 179.49983 179.53545
C1-C9-N1-C10 -178.33(18) 175.84293 177.00814
C15-C10-N1-C9 156.7(2) 150.39726 143.39660

3.2. UV-Vis Spektrumu ve Elektronik Gegisler

Orto-hidroksi Schiff bazi bilesiklerinin UV-Vis spektrumlarinda,
<400 nm’de bir absorpsiyon bandinin varligi, bilesigin OH tautomerik
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formu benimsedigini gosterir. Alternatif olarak, NH tautomerik formu
benimseyen bilesikler, > 400 nm’de yeni bir absorpsiyon bandi gdsterir ve
bu absorpsiyon bantlar1 genellikle spektrumda bir omuz seklinde kendini
gosterir [10]. Deneysel absorpsiyon spektrumlarina gore, molekiil etanol
icinde 258, 292 ve 340 nm’de, DMSO icinde 260, 294 ve 346 nm’de
absorpsiyon bantlar1 sergilemistir. Bilesigin deneysel spektrumlarinda
bu iki ¢ozelti i¢in de 400 nm’nin ilizerinde higbir absorpsiyon pikine
rastlanmamigstir. 400 nm’nin tizerinde piklerin olmamasi, bilesigin ¢ozeltide
bile OH tautomerik bi¢imini benimsedigini agik¢a gostermektedir. Teorik
olarak incelendiginde ise degerlerin deneysel degerlerle olduk¢a uyumlu
oldugu gozlenmektedir. Elde edilen sonuglar ise Tablo 2’de ayrintilariyla
verilmistir.

Tablo 2. Bilesigin EtOH ve DMSO c¢éziiciileri igindeki elektronik gecisleri.

Deneysel
A (nm) [A]
DMSO 260 [0.598]
294 [0.791]
346 [0.251]
EtOH 258 [0.530]
292 [0.650]
340 [0.220]
DFT/6-311++G(d,p)
LSDA

A (nm) [f] Major Katkilar

Gaz 530.71 [0.0428] HOMO-1-LUMO
HOMO—LUMO

HOMO—LUMO+2

371.49 [0.5409]
HOMO-2—LUMO
HOMO-1-LUMO
HOMO—LUMO
HOMO—LUMO+2
367.62 [0.1758]
HOMO-1-LUMO

HOMO—-LUMO+2
HOMO—-LUMO+3
DMSO 503.74 [0.0314] HOMO—LUMO
HOMO—-LUMO+2
375.58 [0.8639] HOMO-1-LUMO
363.11 [0.0230] HOMO-2—-LUMO

HOMO—LUMO+2
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EtOH 503.56 [0.0298] HOMO—LUMO
HOMO—LUMO+2
373.79 [0.8330] HOMO-1—LUMO
363.14 [0.0211] HOMO-2—LUMO
HOMO—LUMO+2
B3LYP
Gaz 395.07 [0.0826] HOMO—LUMO

326.94 [0.7386]
HOMO-5—-LUMO
HOMO-2—LUMO
HOMO-1-LUMO

292.58 [0.0893]
HOMO-5—LUMO
HOMO-2—>LUMO
HOMO-1—LUMO
HOMO-1-LUMO+1

HOMO—LUMO+2
DMSO 388.75[0.1011] HOMO—-LUMO
334.5[0.9307] HOMO-2—LUMO

HOMO-1-LUMO

292.91 [0.068] HOMO-5—LUMO
HOMO-2—LUMO
HOMO-1-LUMO
HOMO-1-LUMO+1

HOMO—-LUMO+2
EtOH 388.44 [0.0954] HOMO—-LUMO
332.99 [0.9022] HOMO-2—-LUMO

HOMO-1—-LUMO

292.78 [0.0702] HOMO-5—-LUMO
HOMO-2—LUMO
HOMO-1-LUMO
HOMO-1—-LUMO+1
HOMO—LUMO+2

3.3. IR Titresim Spektrum Analizi

Bilesigin deneysel ve teorik titresim frekanslar1 Tablo 3’de
karsilagtirilmistir. O-H gerilmesi, deneysel spektrumda 2000-3000 c¢cm
bolgesinde dikkat cekici bir absorpsiyon bandi olarak gdézlenmektedir.
Molekiiliin Ol ve N1 atomlart arasindaki gii¢lii molekiil i¢i hidrojen
bagi buna neden olur ve O-H gerilmesinin deneysel titresim frekansini
2000-3000 cm™ araligina kaydirir ve genisletir. 1677 cm™’de yer alan
band C=N gerilmesine isaret etmektedir. Spektrum ayrica 1217 ecm’de
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C-O gerilmesinin varligini da gosterir. 2829 cm™ bolgesinde yer alan
absorpsiyon bandi simetrik CH, gerilmesine ait iken, 2937 cm™ bélgesinde
asimetrik CH, gerilmesi bandi goriilmektedir. Tablo 3, bilesigin diger
titresim frekanslarint ve oOlgeklenmis teorik titresim frekanslarini da
gostermektedir. Bu frekans degerleri benzer yapilardaki molekiillerin
titresim frekanslart ile karsilastirildiginda iyi bir uyum igindedir [5,11].
DFT hesaplamalarindan elde edilen teorik sonuglar, O-H gerilmesi disinda
deneysel degerlerle iyi bir uyum gdstermektedir. Teorik hesaplamalarin
molekiil i¢indeki gii¢lii hidrojen bagini dikkate almadigi diistiniildiigiinde
bu sonucun sasirtict olmadigi agiktir.

Tablo 3. Bilesige ait deneysel ve teorik titresim frekanslari (cm™).

Titresimler Deneysel DFT/6-311+G(d,p)

B3LYP LSDA
Aromatik CH diizlem dis1 egilme 831-864 837-844 839-848
Aromatik CH diizlem i¢i egilme 972-1077 920-1005 910-1003
CO gerilme 1217 1280/1780 1282/1323/1776
OH egilme 1357 1363 1540
CH, simetrik egilme 1421 1404-1427 1405-1425
CH, asimetrik egilme 1455 1483 1434
Aromatik CC gerilme 1575-1592 1597-1629 1594-1627
CN gerilme 1677 1664 1646
OH gerilme 2546 (2000-3000) 3235-3772 2354
CH, simetrik gerilme 2829 3038 2983
CH, asimetrik gerilme 2937 3115 3069
CH, simetrik - 2993 2907
CH, asimetrik - 3028 2943

3.4. Molekiiler Elektrostatik Potansiyel (MEP)

Molekiiler Elektrostatik Potansiyel (MEP) haritalari, bir molekiiler
sistemdeki atomik konumlar1 ve bu atomlara ait elektron yogunluklarini
bulmay1 hedeflemektedir. Molekiilin kimyasal reaksiyonlardaki reaktif
kisimlarini belirlemek i¢in kullanilan yaygin yontemlerden birisidir. Molekiil
yiizeyindeki elektrostatik potansiyellerin farkli degerleri farkli renklerle
ifade edilmektedir. Kirmizi ile belirtilen bolgeler elektron yogunlugu negatif
olan bolgeyi temsil ederken mavi ve beyaz ile belirtilen bdlgeler ise elektron
yogunlugu bakimindan pozitif yiiklerin bulundugu kisimlar1 gostermektedir.
Molekiile ait MEP haritasi en kararli yapiya ait olan YFK/B3LYP yontemiyle
6-311++G(d,p) optimize geometri kullanilarak hesaplanmis olup Sekil 2°de
verilmigtir. MEP haritas1 incelendiginden negatif bolgeler O1, 02, O3 ve
04 atomlart tizerine konumlanmis olup MEP degerleri sirasiyla -0.05636,
-0.05298, -0.04659, -0.01684 a.b’dir. En pozitif bolgeler ise hidrojenler
tizerinde olup en yiiksek deger +0.0490 a.b degeriyle N1 ve O4 atomuna bagl
hidrojen atomuna aittir. Atomlarin sahip oldugu yiik degerlerine bakildiginda
sonuglar tiim yontemler i¢in O-H...N bagin1 destekler niteliktedir.



Fen Bilimleri ve Matematikte Teori ve Arastirmalar *43

—J'

{ JQ ”
}—J

Sekil 2. (E)-4-(3-Etoksi-2-hidroksibenzilidenamino)benzoik asit bilesigine ait
MEP haritasi.

3.5. Mulliken ve Dogal Yiik Analizi (NPA)

Yiik analiz metotlar1 molekiiler sisteme ait elektron yogunlugunun
atomlar arasinda paylagimini ve her bir atom tizerindeki yiik miktarlarini
bulmay1r amaclamaktadir. Mulliken yiik analizinde [12], molekiil
iizerindeki toplam yiik atomlar tizerinde dagitilmaktadir. Molekiile ait net
yiikler Mulliken ve Dogal Yiik Analizi ile LSDA ve B3LYP yontemlerinin
her ikisi ile de hesaplanmis olup sonuglar Tablo 4’de verilmistir.

Tablo 4. Molekiile ait Mulliken ve Dogal popiilasyon yiik miktarlar.

LSDA B3LYP

Mulliken NPA Mulliken NPA
C1 1.016011 1.032698 0.932160 0.932073
C2 -0.380293 -0.379044 -0.337324 -0.336876
C3 -0.373329 -0.393981 -0.209701 -0.209774
C4 0.468611 0.561481 0.320142 0.319145
(6] -0.601011 -0.486106 -0.437934 -0.438362
Cé -0.695331 -0.587623 -0.568626 -0.568297
C7 0.301308 0.308064 0.307891 0.307711
C8 -0.239681 -0.143415 -0.218279 -0.218328
Cc9 -0.014108 0.060645 0.155790 0.155160
C10  -0.067203 -0.010214 -0.110516 -0.110144
C11  0.066778 0.117903 -0.032482 -0.032413
C12  -0.085713 -0.068734 -0.062598 -0.062487
C13  0.557308 0.571565 0.473196 0.471966
C14  -0.306017 -0.288479 -0.189910 -0.190037

C15  -0.225835 -0.173725 -0.164912 -0.164724
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C16 0.161701 0.163887 0.227336 0.226166
N1 0.171617 0.200979 0.227336 0.062393
o1 0.289768 0.390664 0.171738 0.172144
02 0.035910 0.108199 -0.114553 -0.113876
03 -0.256376 -0.196243 -0.306615 -0.304954
04 0.175887 0.211479 0.103383 0.103513

Elde edilen sonuclarin MEP haritasindaki sonuglar1 destekledigi
goriinmekte olup MEP analizine benzer sekilde en negatif bolgeler O ve
N gibi elektronegatifligi yliksek olan atomlar {izerinde, en pozitif bolgeler
ise H atomlar1 {izerinde gozlenmektedir. Molekiillerin Mulliken ve Dogal
Yiik Analizlerine bakildiginda her iki yontemde elde edilen net yiik
miktarlarinin birbirleri ile uyum i¢inde oldugu gibi birbirlerinden farkli
dagilim gosterdikleri bolgelerinde bulundugu gorilmektedir. Bu durum
hem kullanilan yonteme hem de atomlarin sahip oldugu elektronegatifliklere
gore aciklanabilir. Kullanilan ydnteme gore atomlar {izerindeki yiik
miktarlarini gosteren grafik Sekil 3 ve Sekil 4’te verilmistir. Buradan en
negatif ylike sahip olan atomlarin, molekdilleri bir arada tutan hidrojen
bagimi olusturan verici atomlar {izerinde yogunlastigi ve molekiilde
gerceklesen tepkimelerinde bu atom veya atom gruplarinin davraniglariyla
aciklanabilecegi sonucu ¢ikarilabilir.

12
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Sekil 3. Mulliken yiik miktarlarinin kullanilan yontemlere gére atomlar iizerine
dagilimi.
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Sekil 4. Dogal yiik miktarlariin kullanilan yontemlere gore atomlar iizerine
dagilima.

3.6. Sinir Orbitalleri

Molekiiler orbital teorisine gore, atomlara ait atomik orbitaller
birbirine yakinlagsarak molekiillere ait molekiiler orbitalleri olustururlar.
Bu orbitaller molekiildeki elektronlarin bulunma olasiliginin  biiyiik
oldugu yerler olarak diisiiniilebilir [6]. Molekiiler orbitallerde bos olan en
diisiik enerjili molekiiler orbitale LUMO (Lowest Unoccupied Molecular
Orbital), dolu olan en yiiksek enerjili orbitalede HOMO (Highest
Occupied Molecular Orbital) denilmektedir. Bir molekiil elektron aliyorsa
once LUMO orbitalini doldururken, tepkimelerde de daha ¢ok en yiiksek
enerjili elektronlar yani HOMO elektronlari kullanilir. Tepkimeler HOMO-
LUMO orbitalleri arasinda olustugu i¢in bir atomdan elektron eksiltmek ya
da elektron eklemek i¢in gereken enerjiyi belirlemede ¢ok onemlidirler.
Sekil 5’te B3LYP/6-311++G(d,p) baz seti hesabindan elde edilen HOMO
ve LUMO orbitalleri gosterilmektedir. Tablo 5’de ise farkli yontemlerden
elde edilen smir orbitalleri ve bunlardan tiiretilmis kuantum kimyasal
nicelikler verilmistir.
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HOMO (-6.0368 eV)

LUMO (-2.4057 V)

Sekil 5. Molekiile ait HOMO-LUMO sekillenimi.

Tablo 5. Molekiile ait farkli yontemlerden ve 6-311++G(d,p) baz setinden elde
edilen sinir orbitalleri ve bunlardan tiiretilmis kuantum kimyasal nicelikler.

LSDA B3LYP
Iyonizasyon enerjisi, I 5.858 6.0368
Elektron ilgisi, A 3.799 2.4057
Enerji araligi, AE 2.059 3.6311
6-311G++(d,p) 4.828 42212
Elektronegatiflik, &
Kimyasal sertlik, 77 1.029 1.8155
Kimyasal yumusaklik, S 04859 02754
Elektrofilik indeks, ® -11.326 -4.9073
I+4 I-4 1 7
I=—Eup-A="Ep - AE = ‘EHOMO —Enpol ¥ =——-n=—""",8=—,0=-2—

2 2 2n 2



Fen Bilimleri ve Matematikte Teori ve Arastirmalar *47

3.7. Termodinamik Ozellikler

Bir molekiiler sistemdeki tiim elektronlar ve c¢ekirdekler arasindaki
etkilesimlerin toplam1 molekiiliin toplam enerjisini verir. Termodinamik
fonksiyonlar entalpi, entropi ve 1s1 sigast gibi degiskenler olup
termodinamigin ¢ogu uygulamasinda bir ya da daha ¢ok degisken sabit
tutulurken diger degiskenlerin bunlara gore nasil degistigi incelenir [2].
Bir molekiiler sistemin toplam enerjisi Oteleme, elektronik donme ve
titresim enerjilerinin toplamidir. Molekiiliin toplam enerjisini elde etmek
icin bu bilesenlerin katkisinin belirlenmesi gerekir ki bu hesaplamalarda
termodinamik fonksiyonlarin hesabindan elde edilmektedir. Molekiile ait
bu onksiyonlar 298.15 K sicaklikta, 1 atm basing ve gaz fazda belirlenmis

olup Tablo 6’da verilmistir.

Tablo 6. Molekiile ait hesaplanan termodinamik degiskenler ve bilesenleri.

LSDA B3LYP
6-311G++(d,p)
Termal, E (cal/mol K)
Elektronik 0.000 0.000
Oteleme 0.889 0.889
Donme 0.889 0.889
Titresim 183.018 187.122
Toplam 184.795 188.900
Ist kapasitesi, Cv (cal/mol K)
Elektronik 0.000 0.000
Oteleme 2.981 2.981
Donme 2.981 2.981
Titresim 66.206 65.343
Toplam 72.168 71.304
Entropi, S (cal/mol K)
Elektronik 0.000 0.000
Oteleme 42.841 42.841
Dénme 34.851 34911
Titresim 65.585 66.136
Toplam 143.277 143.888
Dénme Sicakliklar: (Kelvin)
A 0.04530 0.04571
B 0.00486 0.00467
C 0.00444 0.00431
Dénme sabitleri (GH?)
A 0.94390 0.95248
B 0.101107 0.09733
C 0.09260 0.08984
Stfir-nokta tiresim enerjisi (kcal/mol) 173.07223 177.21284
Stfir-nokta diizeltmesi* 0.275808 0.282407
Enerjide termal diizeltme* 0.294490 0.301031
Entalpide termal diizeltme* 0.295434 0.301975
Gibbs serbest enerjisine termal diizeltme* 0.227359 0.233610
Elektronik ve sifir nokta enerjisinin toplami * -969.152304 -974.390377
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Elektronik ve termal enerjilerin toplami * -969.133622 -974.371752
Elektronik ve termal entalpi toplami * -969.132678 -974.370808
Elektronik ve termal serbest enerjilerin toplami*  -969.200753 -974.439174
Toplam enerji (Hartree) -969.4281126 -974.6727836

3.8. Ikinci Dereceden Dogrusal Olmayan Optik Ozellikler

Molekiile uygulanan elektrik alana karsit molekiiliin dipol momentinin
gosterdigi dogrusal tepkiye polarizibilite denir ve elektrik alana maruz
kalmis bir molekiildeki degisim polarizebilite ile belirlenir. Optik 6zellikler
bir molekiile zayif elektrik alan uygulandiginda ortaya ¢ikarken, molekiil
siddetli alana maruz kaldiginda ise ikinci dereceden dogrusal olmayan optik
ozellikler (NLO) ortaya ¢ikmaktadir. Optik 6zellikleri polarizebilite (o) temsil
ederken, dogrusal olmayan optik 6zellikleri ise hiperpolarizebilite (B) temsil
etmektedir [2]. Molekdile ait dipol moment (pt), dogrusal kutuplanabilirlik (o),
yonelime bagl kutuplanabilirlik (Aa) ve birinci mertebeden kutuplanabilirlik
(B) degerleri hesaplanmis ve Tablo 7°de verilmistir.

Tablo 7. Molekiile ait dogrusal olmayan optik 6zelliklerin hesaplamalari
sonucunda elde edilen parametreler.

Dipol Moment Dogrusal 1. mertebeden
(Debye) kutuplanabilirlik, kutuplanabilirlik (esu)
Yonelime bagh
kutuplanabilirlik (esu)

LSDA w, 11842662 4549278622 B -4052.3218382
o 02463678 a 17.62818400 B 41.0221676
W, -03139814 220.5932418 B -73.4635258
no 13139814 o 379713870 B 347.737767

y 8443905900 B, -40.6159099
126.04833584 B 59.1229337
« 3955368265 B, -31.1567055
A 380.2062863 B 112.8141291
B, 67.9886021
B, 41.5839938
B 3.48941x10°

B3LYP w, 12632783 4084675182 B 2559.4913774
o 03995166 o 1538555090 B, 256934693
W, -03921093 2112878955 B -39.5312270
no 1381750802 o 428132850 B 317.7387413

y 9.07963390 B, -49.2800893
» 1288872342 B, 59.7254107
« 36.94199331 B -25.2865418
Aa 323.1020055 B 101378619
B, 77.9308630
B, -55.1149691
B 2.29646x10%
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4. Sonug¢ ve Yorum

Bu calisma tek kristal haline getirilip daha Once x-1gin1
kirmimi yontemiyle yapist aydmlatilmis olan (E)-4-(3-Etoksi-2-
hidroksibenzilidenamino)benzoik asit, C, H NO, [7], molekiiliiniin
kuantum hesaplama yontemlerinden LSDA ve B3LYP yontemlerinden elde
edilen sonuglarin karsilastirilip yorumlanasini igcermektedir. Molekiiliin
teorik yontemlerden her ikisi ile de optimizasyonu sonucunda elde edilen
geometrik parametreler x-1s1m1 kirinimindan elde edilen parametrelerle
karsilagtirilmistir. En iyi uyumu saglayan teorik yontemin B3LYP
yonteminden elde edilen sonuglar oldugu sdylenilebilmektedir. Ilaveten
molekiilin smir orbitalleri, MEP haritalar1 ve yiik analizleri yapilmis
ve molekiildeki gii¢lii hidrojen bagmi destekledigi yoniinde sonuglar
almmistir. Molekiiliin UV-Vis ve IR titresim spektrumlari hem deneysel
hem de teorik olarak incelenmis ve sonuclarin birbirleri ile uyumlu oldugu
gozlenmistir. UV-Vis spektrumunda 06zellikle molekiildeki enol-imin
formu ve elektronik gegisleri belirlemede kullanilan 6nemli bir yontem olup
deneysel verilerimizi destekler sonuglara ulasmamizi saglamistir. Benzer
sekilde IR titresim spektrumlart incelendiginde Schiff bazlarina ait elde
edilen karakteristik pikler gozlenmis olup bazi titresim piklerinin teorik
hesaplamalarda daha yiiksek siddette oldugu gozlenmistir. Bu durumda
deneysel ve teorik hesaplamalar arasindaki bu belirgin farkliliklar teorik
hesaplamalarin molekiiliin herhangi bir etkilesimini dikkate alamadan
gerceklesmesiyle agiklanabilmektedir. Diger taraftan molekiiliin sahip
oldugu dogrusal olmayan optik &zellikler belirlenmis olup elde edilen 1.
dereceden kutuplanabilirlik degerleriyle molekiiliin optik materyal aday1
olmasi sonucunu ¢ikarmamiza olanak saglamistir.
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Giris

Giliniimiiziin modern toplumlari, teknolojinin hizli gelisimi ve artan
bilgi ihtiyacindan dolay1 20. asrin endiistri toplumundan 21. asrin bilgi
toplumuna doniigsmiistiir (Eryilmaz ve Uluyol, 2015). 21. asir bireyinin
yasami boyunca basarili olabilmesi i¢in; elestirel ve yaratici diisiinebilen
(Ttimkaya, 2011; Kilig, 2011), isbirligi yapabilen, problem ¢6zen (Yazgan
ve Bintas, 2005), iletisim yetenegine sahip, bilgiyi nasil edinecegini bilen
(Giilen, 2013), yeni fikirlere acik, uyumlu ve esnek, sorumluluklarinin far-
kinda, inisiyatif alan ve 6z-yonetimli (Sahin ve vd., 2014), tiretken, lider,
sosyal ve kiiltiirel yonden gelismis bir birey olmasi gerekmektedir (TUSI-
AD, 2012). Giinlimiiz egitim anlayisinda degisen sartlara uyum saglayabi-
lecek (Ozdemir, 2005) esnek, farkli ve 6zgiin diisiinebilecek bireyler ye-
tistirmek amaglanmakta (Koray ve Cil, 2006; Kirig¢ioglu vd., 2007) ve bu
dogrultuda egitim programlar1 incelenerek ¢agin ihtiyaglarini karsilayacak
sekilde gelistirilmektedir (Seferoglu ve Akbiyik, 2006; Gok ve Erdogan,
2011). Egitimin hedefleri de gdz dniinde bulunduruldugunda Paul ve ar-
kadaslar1 tarafindan 1980°li y1llarda bir model haline getirilen elestirel dii-
siinme, gelisim arac1 olarak yadsinamaz bir 5neme sahiptir (Ozden, 2000).
Paul (2005)’e gore elestirel diisiinme, gozlem ve bilgiye dayali sonuglara
ulagma ¢abasi, Lipman (1988)’e gore neye ne kadar inanacagimiza ve neyi
ne kadar yapacagimiza dair karar verme siireci, Ciiceloglu (2001)’e gore
ise bireyin diisiince siire¢lerinin farkinda, 6grendikleri dogrultusunda mey-
dana gelen olaylar1 anlamlandirdig1 ve bunu kendisi i¢in bir gaye edindi-
g1 aktif bir zihinsel siire¢ olarak tanimlanmistir. Kokdemir’e (2012) gore
kisinin kendi fikirlerinin ve tarafliliginin farkinda olmasi, karsisina ¢ikan
durumlar ve sorunlara karsi ¢ok yonlii bir bakis agisi ile bakabilmesi eles-
tirel diistinme agisindan 6nemli unsurlardir. Elestirel diisiinebilme yetene-
gine sahip olan kisiler farkli bakis agilari gelistirerek efektif kararlar alma
(Kokdemir, 2003), ifade edilmemis fikirlerin farkina varma ve agik olma
(Ozden, 2003), ényargilarin farkina varma, bagimsiz olma, fikirlerin farkli
sekilde ifade edilmesine olanak saglama (Seferoglu ve Akbiyik, 2006), ka-
nitlanmis olan ile iddia edilen arasindaki farklilig1 gérebilme, elde edilen
bilgilerin giivenirliklerini ayirt edebilme gibi 6zellikleri olan bireylerdir
(Argon ve Selvi, 2011). Elestirel diistinme farkl alt becerilerden olusur ve
bu becerilere sahip olmak tek basina elestirel diisiinme i¢in yeterli degildir.
Ayn1 zamanda bu yonde bir egilim de gereklidir (Facione vd., 1995).

Bireyin sahip oldugu elestirel diisiinme becerisini gerekli olan durum-
larda kullanmak ve bu becerilerle davranmak, elestirel diisiinme egilimini
gerektirmektedir (Seferoglu ve Akbiyik, 2006). Baydar (2012)’e gore egi-
lim, becerilerin kullanimini kolaylastirdig1 gibi destekleyici ve yonlendiri-
ci bir 6zellik de barindirir. Egilim, bir seyi yapmaya yatkin olmak demektir
(Ennis, 1996). Elestirel diisiinme i¢in egilim ise kisinin karsilagtig1 bir du-
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rum, olay ve bilgi birimiyle ilgili, bir dl¢iit dogrultusunda elestirel bakisi
kullanma istegi anlamina gelmektedir (Zhang, 2003). Bu durumda bireyin
elestirel diisiinme egilimi kazanabilmesi i¢in; farkli inang ve goriislere siip-
he ile yaklasmasi, hipotezlerin nedenlerini belirleyebilmesi, alternatif id-
dialar gelistirmesi (Moon, 2008), tutarli bir diisiinme tarzin1 benimsemesi
ve ger¢ege ulagmada cesur ve azimli olmasi gerekmektedir (Beyer, 1988).
Bireyin yasi elestirel diisiinme giiciinii etkilemektedir (Ay ve Akgol, 2008).
Ortaokul yillar1 6grencilerin yaglar acisindan elestirel diisiinme becerile-
rinin olugmaya ve gelismeye basladigi ¢cok 6nemli yillaridir (Schmidt ve
Bednarz, 1997).

Elestirel diistinmenin 6gretiminde diisiinmeye agirlik veren bir ders
programinin olusturulmasi; elestirel bakisin uyandirilmasi ve 6grencilere
okuma aliskanliginin kazandirilmasi agisindan énemlidir (Ipsiroglu, 2004).
Elestirel diigiinme egiliminin gelisiminde 6nemli bir adim olan okuma alig-
kanlig1 (Bamberger, 1990), diisiinme sistematiginin kazanilmasi ve beyin
gelisimi acisindan 6nemlidir (Yalinkilig, 2007). Elestirel diistinebilen bire-
yin bilgiyi kanitlarla dogrulama, agik goriislii olma (Branch, 2000), yapi-
c1 ve kuskucu olma, karar vermede fevri olmama, baskalarinin fikirlerine
saygl duyma ve belirsizliklere kars1 anlayigh olma egilimine sahip olmasi
gerekmektedir (Ennis, 1985; Eggen ve Kauchak, 2001). Elestirel diisiin-
me egiliminin kazanilabilmesi i¢in bir diger 6nemli faktor de 6z-yeterlik
kavramidir (Schommer-Aikins ve Hutter, 2002). Ciinkii 6z-yeterlik algisi
yiiksek bireyler, belirlenmis dlctiiler dogrultusunda diisiinme siireclerini
titiz bir sekilde uygularlar (Wang ve Wu, 2008) ve dogruya ulasana kadar
diisiinmeyi siirdiirmek noktasinda 1srar edebilirler (Askar ve Umay, 2001;
Kandemir ve Egmir, 2020).

Oz-yeterlik; Bandura (1994)’e gére bireyin belli bir performansi goste-
rebilmesi i¢in ihtiya¢ duydugu etkinlikleri basarili bir sekilde yapabilme 6z
algisi, Pajares (1996)’e gore kisilerin amaglarina ulagsmak ihtiyag duyduk-
lar1 faaliyetleri diizenlemek, uygulamak ve gergeklestirebilme noktasindaki
inanglari, Kuzgun (2000)’e gore bir davranis i¢in gerekli olan baslangic ve
bu davranigi siirdiirmeye yonelik gerekli olan tercih ve kararlart dogrudan
etkileyen bir arag, Zimmerman ve Cleary (2006)’e gore bireyin bir isi ger-
ceklestirmede algiladign yeterlilik, Tepe (2011)’e gore bir davranigin basari-
sinda, etkili olan inan¢ ve bu inancin davranislar1 yonlendirebilirligi olarak
ifade edilmistir. Oz-yeterlik algilari, bireylerin kendi degerleri hakkinda sa-
hip olduklari inang ve yargilar (Bandura, 2001) ile bireyin yaptiklarmin na-
sil sonuglar doguracagina iliskin inanglarini kapsamaktadir (Bandura, 2001;
Schunk, 2009; Tortop ve Eker, 2014). Oz-yeterlik inanci, bireyin sahip ol-
dugu gergek yetenegi, kapasitesi veya potansiyeli degil bunlara olan inanci-
dir (Akkoyunlu vd., 2005; Leithwood, 2007; Azar, 2010; Yildirim ve Ilhan,
2010). Oz-yeterlik inanci, insanlarin motivasyon, iyilik hali ve bireysel ba-
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sarilart igin bir temel saglayarak tiim davranislarini etkilemektedir (Byerly
ve Batman, 2009). Oz-yeterlik inanc1 yiiksek bireyler yaptiklari islerde daha
basarili bir performans gosterebilir; 6grenim ve meslek hayatinda istekli,
dikkatli ve kisisel 6grenme stratejileri gelistirmede daha basarili olabilirler
(Tuan vd., 2005; Oguz, 2012; Aktamis vd., 2016).

Ogretimin etkili bir sekilde gerceklestirilmesi ve dgrencinin basar
diizeyinin arttirilmasinda 6z-yeterlik inanci énemlidir (Azar, 2010). Fen
derslerinde 6gretmenlerin 6z-yeterlilik inancinin 6grenciler i¢in bir karsili-
ginin olmasi, egitim bilimlerinin 6nemli hedefleri i¢erisinde yer almaktadir
(Yaman, 2016). Derste 6gretmenin kullandig1 yaklasimlar 6grencinin derse
yonelik 6z-yeterlik inancini etkileyecektir (Yildirim ve Karatas, 2020).

Oz-yeterlik inang diizeyinin tespit edilmesi ve gelistirilmesi fen bi-
limlerinde 6grencilerin bagarisinin belirlenmesinde 6nemlidir (Alpaslan ve
Isik, 2016). Fen Bilimleri dersi teori ve hipotezleri kavramayz, bilimsel ka-
nit ve kisisel goriis arasindaki farki algilamayi (Esme, 2004; Soylu, 2004)
ve derste agik uglu problemler yoluyla 6grencilerde elestirel diistinmeyi
saglamaktadir (Felder ve Brent, 1996). Elestirel diisiinmenin baglamsal ol-
masi fen bilimlerinde elestirel diislinmeyi gerektiren veya tesvik eden go-
revlere, sorunlara ve konulara odaklanmay1 saglayacaktir (Bailin, 2002).
Bunun yani sira 6gretim programlarinda elestirel diisiinme temali etkinlik
ve uygulamalara daha fazla yer vermesi 6grencilerin elestirel diisiinme be-
cerisi diizeyini gelistirecektir (Yildirim ve Sensoy, 2011).

Oz-yeterlik inancinin ve elestirel diisiinmenin 6gretim siirecinde bir-
birini etkileyen degiskenler oldugu ilgili literatlir ile belirlenmistir. Bu
arastirma ortaokul 6grencilerinin fen 6grenmeye yonelik 6z-yeterlik inang-
lar1 ile elestirel diisiinme becerileri arasinda ki iligskiyi incelemekle birlikte
ogrencilerin kitap okuma durumlarmin bu degiskenler tizerinde nasil bir
etkiye sahip oldugunu ortaya koymasi agisindan 6nemlidir.

Bu amag 1s181nda arastirmada asagidaki sorular i¢in yanit aranmustir;

1. Ortaokul Ogrencilerinin Elestirel Diistinme Egilim diizeyleri,
elestirel diisinme becerilerinin faktorleri olan Diyalektik Diisiinme, Egi-
lim ve Analiz degiskenleri boyutunda hangi diizeydedir?

2. Ortaokul 6grencilerinin Fen Ogrenmeye Yonelik Oz-yeterlik
Diizeyleri, 6z-yeterliklerinin faktorleri olan Bireysel Basariya Yonelik
Oz-yeterlik, Performansa Yonelik Oz-yeterlik ve Sonuca Yonelik Oz-ye-
terlikleri hangi diizeydedir?

3. Ortaokul 6grencilerinin elestirel diisiinme becerileri, elestirel dii-
stinme becerilerinin faktorleri olan Egilim, Analiz ve Diyalektik Diisiin-
meleri ile kitap okuma durumlari arasinda istatistiki olarak anlamli bir fark
var midir?
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4. Ortaokul 6grencilerinin Fen Ogrenmeye Yonelik Oz-yeterlikleri,
oz-yeterliklerinin faktorleri olan Bireysel Basartya Yonelik Oz-yeterlik,
Performansa Y 6nelik Oz-yeterlik ve Sonuca Y&nelik Oz-yeterlikleri ile ki-
tap okuma durumlan arasinda istatistiki olarak anlamli bir fark var midir?

5. Ortaokul 6grencilerinin elestirel diistinme becerileri ile 6l¢egin alt
boyutlarinin, fen 6grenmeye yonelik 6z-yeterliklerinin bir yordayicist mi-
dir?

Yontem
Arastirmanin Modeli

Arastirmada iliskisel tarama modeli kullanilmustir. Iliskisel tarama
modeli 6zel olaylar arasindaki iliskiyi tanimlama ya da iki veya daha fazla
degisken arasindaki birlikte degisimin birbiri {izerinde ki etkileri veya de-
recesi hakkinda ¢ikarimda bulunmak amaciyla kullanilmaktadir (Karasar,
2000; Cohen vd., 2000).

Arastirmanin Orneklemi

Bu aragtirmada 6rneklem grubunu bir devlet ortaokulunda bulunan
292 gontillii 6grenci olusturmaktadir. Arastirmadaki 6grencilerin demog-
rafik degiskenlerine dair bilgiler Tablo 1°de verilmistir.

Tablo 1: Ogrencilerin Demografik Degiskenleri

Degisken N %
Cinsiyet Kadin 162 55,5
Erkek 130 44.5
Sinif Diizeyi 5. smf 92 31,5
6. smf 85 29,1
7. smf 58 19,9
8. siif 57 19,5
Kitap Okuma Evet 213 92,9
Hayir 79 27,1

Tablo 1°de demografik degiskenlere gore arastirmadaki &grencile-
rin; 162’sinin (%55,5) kadm, 187’sinin (%44,5) erkek oldugu, 92’sinin
(%31,5) 5. sinif, 85’inin (%29,1) 6.s1n1f, 58’inin (%19,9) 7.smif ve 57’si-
nin (%19,5) 8.smuf diizeyine sahip olduklari, kitap okuma durumlarina
gore dagilimlari incelendiginde ise 6grencilerin 213 linlin (%92,9) evet,
79°unun(%27,1) hayir seklinde ifade ettikleri goriilmiistiir.
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Veri Toplama Araglari

Aragtirmada veri toplamak icin; ti¢ kistmdan olusan bir anket hazir-
lanmistir. Birinci kisimda sinif, cinsiyet, kardes sayisi, kitap okuma alis-
kanlig1, kisisel bilgisayar ve evde internet olup-olmadig1 gibi demografik
bilgiler yer almaktadr. Ikinci kisimda, Fen Ogretimine Yo6nelik Oz-yeter-
lik Olgegi; iigiincii kisimda ise Ortaokul Ogrencileri i¢in Elestirel Diisiin-
me Egilimi Olgegi bulunmaktadur.

Fen Ogretimine Yonelik Oz-yeterlik Olgegi; Yaman (2016) tarafindan
gelistirilmis olup gilivenirlik katsayisi cronbach 0=.83 olarak belirlenmis-
tir. 17 maddelik 6l¢ek formu, “Her Zaman” ifadesinden “Hi¢” ifadesine
dogru 5,4, 3,2 ve 1 seklinde puanlanmustir. Olgek 3 alt faktorden olusmak-
tadir. Faktor 1 (1,2,3,4,5,6,8,9 ve 10) maddelerinden olusmakla birlikte bu
faktor bireysel bagariya yonelik 6z-yeterlik alt boyutu ile 6grencilerin fen
bilimleri dersinde kendilerine diisen sorumluluklar1 yapabilecekleri nok-
tasindaki giiven ve inanglari olarak tanimlamaktadir. Faktor 2 (7,11,12,13
ve 14) maddelerinden olugmakta ve performansa yonelik 6z-yeterlik bo-
yutu ise 0grencilerin fen bilimleri dersindeki performanslarina dair yeter-
lik inanci olarak tanimlanmaktadir. Faktér 3 (15,16 ve 17) maddelerin-
den olusmakla birlikte, sonuca yonelik 6z-yeterlik boyutu ile 6grencilerin
kendi yeteneklerinin sonuglarina yonelik 6z-yeterliklerine dair yeterlik
inanglarin1 tanimlamaktadir. Olgegin faktorleri i¢in Cronbach’s Alpha gii-
venirlik degerleri sirasi ile .82, .73 ve .66 olarak belirlenmistir. Olgegin
genelinden ve faktdrlerinden elde edilecek yiiksek puan ortaokul 6grenci-
lerinin ilgili boyuta iliskin 6z-yeterliklerinin yiiksek oldugu seklinde kabul
edilmektedir.

Ortaokul Ogrencileri I¢in Elestirel Diisiinme Egilimi Olcegi; Yildirm
Doner ve Demir (2021) tarafindan gelistirilen 21 madde ve 3 faktorli 6lgek
formu, 5°1i likert tarzinda “Tamamen katiliyorum” ifadesinden “Tamamen
katilmiyorum” ifadesine dogru 5, 4, 3, 2 ve 1 seklinde puanlanmstir. Ol-
¢egin 1. Faktorii (1,2,3,5,6,7,8,9,12,14,16 ve 17) maddelerinden olugsmakla
birlikte diyalektik diisiinme alt boyutu 6grencilerin zit durumlardan yola
cikarak akil yiirlitme ve kendi sentezine erismedeki egilimini Slgen ifa-
deleri icermektedir. 2. Faktor (18,19,20 ve 21) maddelerinden olugsmakta
ve egilim alt boyutu direkt olarak 6grencilerdeki elestirel diisiinme egili-
mini dlgmeye yonelik ifadelerden olugsmaktadir. Son olarak 3. Faktor ise
(4,10,11,13 ve 15) maddelerinde olugsmakla birlikte analiz alt 6l¢egi, 6g-
rencilerdeki analiz ve degerlendirmeye yonelik egilimi dlgmeye yonelik
maddeleri igermektedir. Olgegin genelinin giivenirlik katsayis1 .86 iken
faktorlerin Cronbach’s Alpha giivenirlik katsayilari sirasi ile .83;.80;.64
olarak tespit edilmistir. Olgekten elde edilecek yiiksek puan ortaokul 63-
rencilerinin elestirel diistinme egilimlerinin yiiksek oldugu yoniinde kabul
edilmektedir.
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Verilerin Analizi

Verilerin analiz i¢in SPSS 22.0 programi kullanilmistir. Skewness
ve kurtosis degerlerine verilerin normal dagilip-dagilmadigini belirlemek
amactyla bakilmistir. Huck (2012)’e gore skewness deger araliginin +1 ve
—1 ve kurtosis deger araliginin ise +2 ve -1 arasinda olmasi verilerin nor-
mal dagilima sahip oldugu seklinde ifade edilmektedir. Arastirmanin 1. ve
2. alt problemlerinin analizlerinde tanimlayici istatistik olan Aritmetik or-
talama ve Standart Sapma degerleri incelenmistir. 3. ve 4. alt problemlerin
analizinde Iliskisiz 6rneklem t-testi kullanilmakla birlikte gruplar arasinda
anlamli fark bulunmasi durumunda etki biiyiikligii (n?) degeri incelenmis-
tir. Cohen (1988)’e gore etki degerinin (n?) araligi 0.14; 0.06; 0.01 siras1
ile biiyiik, orta ve kiigiik etki degeri olarak ifade edilmektedir. Son olarak
aragtirmanin 5. alt problemin analizinde ise Coklu Dogrusal Regresyon
Analizi teknigi kullanilmistir.

Tablo8 2: Verilere ait Skewness ve Kurtosis degerleri

Olgek/Alt Olgek N X Skewness | Kurtosis
Diyalektik Diistinme 292 4,18 -0,90 0,68
Egilim 292 3,45 -0,50 -0,40
Analiz 292 3,18 -0,61 0,03
Elestirel Diistinme (Toplam) 292 3,95 -0,62 0,46
Bireysel Basartya Yénelik Oz-yeterlik | 292 3,84 -0,59 1,21
Performansa Y onelik Oz-yeterlik 292 3,84 -0,48 0,02
Sonuca Yénelik Oz-yeterlik 292 3,94 -0,92 1,09
Oz-yeterlik (Toplam) 292 3,86 -0,65 1,10

Tablo 2’de verilerin normal dagilim gdsterip gostermediginin anlasil-
masi i¢in Skewness ve Kurtosis degerlerine bakilmistir. Elestirel diistinme
Olceginin Skewness degeri (-0,62), 6z-yeterlik 6l¢eginin Skewness degeri
(-0,65) olup; normal dagilim gostermektedir. Elestirel diisiinme 6l¢eginin
Kurtosis (0,46) degeri, 6z-yeterlik dl¢ceginin Kurtosis (1,10) degeri olup,
normal dagilim gostermektedir.

Bulgular

Arastirmanin birinci alt amaci, “Ortaokul dgrencilerinin Elestirel Dii-
siinme Egilim diizeyleri, elestirel diisiinme becerilerinin alt faktorleri olan
Diyalektik Diisiinme, Egilim ve Analiz diizeyleri nedir?” seklinde ifade
edilmistir. Ortaokul Ogrencilerinin elestirel diisiinme becerileri dlgeginden
elde ettikleri puanlara iligkin ortalama ve standart sapma degerleri Tablo
3’de verilmistir:
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Tablo 3: Ortaokul Ogrencilerinin Elestirel Diisiinme Becerileri Olceginden Elde
Ettikleri Puanlara Iliskin Aritmetik Ortalama ve Standart Sapma Degerleri

Olgek/Alt Olgek N X Ss

Diyalektik Diigiinme 292 4,18 0,56
Egilim 292 3,45 1,05
Analiz 292 3,18 0,75
Elestirel Diisiinme(Toplam) 292 3,95 0,57

Tablo 3 incelendiginde, Ortaokul 6grencilerinin elestirel diigiinme
becerileri degerlerinin ortalamanin iistiinde oldugu(X = 3,95) ve elestirel
diisiinme becerileri 6l¢eginin 3,95 aritmetik ortalama degeri, ortaokul 6g-
rencilerinin elestirel diistinme becerileri i¢in “Katiliyorum™ olarak ifade
edilebilir. Ortaokul 6grencilerinin elestirel diistinme becerileri lgeginin,
“Diyalektik Diisiinme” ( X = 4,18 ), “Egilim” (X = 3,45 ) ve “Analiz” (X
= 3,18) alt dlgeklerinden elde edilen puanlara bakildiginda bu alt 6l¢ekler
icin ortaokul 6grencilerinin elestirel diigiinme becerileri i¢in “Katiliyo-
rum” olarak ifade edilebilir.

Aragtirmanin ikinci alt amaci, “Ortaokul 6grencilerinin Fen Ogren-
meye Yonelik Oz-yeterlik Diizeyleri, 6z-yeterliklerinin alt faktorleri olan
Bireysel Basartya Yonelik Oz-yeterlik, Performansa Yonelik Oz-yeterlik
ve Sonuca Yonelik Oz-yeterlik diizeyleri nedir?” seklinde ifade edilmistir.
Ortaokul Ogrencilerinin Fen Ogretimine Yonelik Oz-yeterlik dlgeginden
elde ettikleri puanlara iligkin ortalama ve standart sapma degerleri Tablo
4’de verilmigtir:

Tablo 4: Ortaokul Ogrencilerinin Fen Ogretimine Yénelik Oz-yeterlik
Olgeginden Elde Ettikleri Puanlara Iliskin Aritmetik Ortalama ve Standart

Sapma Degerleri
Olcek/Alt Olcek N X Ss
Bireysel Basariya Yénelik Oz-yeterlik 292 3,84 0,60
Performansa Yénelik Oz-yeterlik 292 3,84 0,66
Sonuca Yonelik Oz-yeterlik 292 3,94 0,75
Oz-yeterlik (Toplam) 292 3,86 0,57

Tablo 4 incelendiginde, Ortaokul &grencilerinin Fen Ogretimine
Yonelik Oz-yeterlikleri genel olarak ortalamanin {istiinde oldugu gériil-
mektedir (X = 3,86). Bu degerlere bakildiginda Fen Ogretimine Y6nelik
Oz-yeterlik lgeginden elde edilen 3,86 aritmetik ortalama degeri ortao-
kul dgrencilerinin Fen Ogretimine Yénelik Oz-yeterlikleri “Katiliyorum”
olarak yorumlanmustir. Ortaokul &grencilerinin Fen Ogretimine Y6nelik
Oz-yeterlik dlgeginin puanlaria bakildiginda; “Bireysel Basariya Yonelik
Oz-yeterlik” alt 6lceginden Ortaokul 6grencilerinin elde ettikleri aritmetik
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ortalama degeri 3,84, “Performansa Yonelik Oz-yeterlik” alt 6lgeginden
ortaokul &grencilerinin elde ettikleri aritmetik ortalama degeri 3,86 ve
“Sonuca Yonelik Oz-yeterlik” alt lgeginden ortaokul dgrencilerinin elde
ettikleri aritmetik ortalama degeri 3,94 oldugundan bu alt 6l¢ekler igin 6g-
rencilerin 6z-yeterlikleri “Katiliyorum” olarak ifade edilebilir.

Aragtirmanin iiclincii alt amaci, “Ortaokul 6grencilerinin elestirel dii-
siinme becerileri, elestirel diisiinme becerilerinin alt faktorleri olan Egilim,
Analiz ve Diyalektik Diistinmeleri ile kitap okuma durumlari arasinda is-
tatistiki olarak anlamli bir fark var midir?” Ortaokul Ogrencileri igin Tablo
5’de verilmistir:

Tablo 5: Ortaokul Ogrencilerinin Kitap Okuma Durumlarina Géore Elestirel
Diisiinme Becerileri ve Alt Olgekleri icin Bagimsiz Orneklem t-testi Sonuglar

Olcek/Alt Olgek N X Ss Sh t p md

Diyalektik Diisiinme | Kitap okuyan 213 4,29 10,54 10,03 5,60 0,000 0,097
Kitap okumayan |79 3,89 (0,54 [0,06

Egilim Kitap okuyan 213 3,54 |[1,06 0,07 2,49 10,013 0,021
Kitap okumayan |79 3,20 |1,00 ]0O,11

Analiz Kitap okuyan 213 3,90 (0,75 0,05 2,68 10,008 0,024
Kitap okumayan |79 3,63 10,71 ]0,08

Elestirel Kitap okuyan 213 |4,05 10,54 10,03 493 0,000 0,077

Distinme(Toplam) Rz "o mavan |79 3,69 0,55 | 0,06

Tablo 5 incelendiginde, kitap okuyan ve okumayan 6grencilerin Diya-
lektik diigiinme, Egilim, Analiz ve Elestirel Diisiinme puanlarint mukayese
etmek icin bagimsiz drneklem t-testi uygulanmistir. Bu testin sonuglarina
gore Diyalektik diisiinme igin kitap okuyan (X= 4,29; Ss= 0,54) ve kitap
okumayan 6grencilerden (X= 3,89; Ss= 0,54; t= 5,60; p= 0,00) elde edilen
bu puanlar arasinda istatistiksel olarak anlamli bir fark bulunmustur. Etki
buyiikligi (n*= 0,09) olup, orta etki degerinde bir deger oldugu goériilmiis-
tiir. Kitap okuma davranis1 Egilim i¢in kitap okuyan (X=3,54; Ss=1,06) ve
kitap okumayan 6grencilerden (X= 3,20; Ss= 1,00; t= 2,49; p=0,01) elde
edilen puanlar arasinda istatistiksel olarak anlamli bir fark bulunmustur.
Etki biytikligii (n’= 0,02) olup, kiigiik etki degerinde oldugu goriilmiistiir.
Analiz i¢in kitap okuyan (X= 3,90; Ss= 0,75) ve kitap okumayan &grenci-
lerden (X= 3,63; Ss= 0,71; t= 2,68; p= 0,008) elde edilen bu puanlar ara-
sinda istatistiksel olarak anlamli bir fark bulunmustur. Etki biiytkligii (n*=
0,02) olup, kiigiik etki degerinde oldugu goriilmiistiir. Elestirel diigiinme
icin kitap okuyan (X= 4,05; Ss= 0,54) ve kitap okumayan dgrencilerden
(X=3,69; Ss= 0,55; t= 4,93; p= 0,00) elde edilen puanlar arasinda istatis-
tiksel olarak anlamli bir fark bulunmustur. Etki biiyiikligii (n*= 0,07) olup,
orta etki degerinde oldugu gorilmiistiir.
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Aragtirmanin dordiincii alt amaci, “Ortaokul 6grencilerinin fen 6g-
renmeye yonelik 6z-yeterlikleri, 6z-yeterliklerinin faktorleri olan Bireysel
Bagartya Yonelik Oz-yeterlik, Performansa Yénelik Oz-yeterlik ve Sonu-
ca Yonelik Oz-yeterlikleri ile kitap okuma durumlari arasinda istatistiki
olarak anlamli bir fark var midir?” Ortaokul Ogrencileri igin Tablo 6’da
verilmistir:

Tablo 6: Ortaokul Ogrencilerinin Kitap Okuma Durumlarina Gore Oz-yeterlik ve
Alt Olgekleri i¢in Bagimsiz Orneklem t-testi Sonuglart

Olcek/Alt Olgek N |X Ss Sh |t p m)
Bireysel Basariya Kitap okuyan 213 13,92 |0,57 |0,03 |3,76 0,000 |0,046
Yénelik Oz-yeterlik  [Kitap okumayan |79 [3,62 0,61 [0,06

Performansa Yonelik | Kitap okuyan 213 (3,93 10,62 |0,04 |4,14 0,000 0,055
Oz-yeterlik Kitap okumayan |79 [3,58 [0,69 [0,07

Sonuca Yonelik Oz- | Kitap okuyan 213 14,06 |0,73 |0,05 | 4,27 0,000 10,059
yeterlik Kitap okumayan |79 |3,64 0,72 0,08

Oz-yeterlik (Toplam) | Kitap okuyan 213 13,95 10,53 0,03 |4,55 0,000 0,066

Kitap okumayan |79 |[3,61 [0,59 |0,06

Tablo 6 incelendiginde, kitap okuyan ve okumayan Ogrencilerin
Oz-yeterlik puanlarmi mukayese etmek i¢in bagimsiz érneklemler t-tes-
ti uygulanmistir. Bu testin sonuclarma gore Bireysel Basariya Yonelik
Oz-yeterlik icin kitap okuyan (X= 3,92; Ss= 0,57) ve kitap okumayan 63-
rencilerden (X= 3,62; Ss= 0,61; t= 3,76; p= 0,00) elde edilen puanlar ara-
sinda istatistiksel olarak anlamli bir fark bulunmustur. Etki bytkligi (n?=
0,04) olup, kiigiik etki degerinde oldugu goriilmiistiir. Performansa Y 6ne-
lik Oz-yeterlik icin kitap okuyan (X= 3,93; Ss= 0,62) ve kitap okumayan
ogrencilerden (X= 3,58; Ss= 0,69; t= 4,14; p= 0,00) elde edilen puanlar
arasinda istatistiksel olarak anlamli bir fark bulunmustur. Etki biiyiikligii
(m*=0,05) olup, kii¢iik etki degerinde oldugu goriilmiistiir. Sonuca Y 6nelik
Oz-yeterlik icin kitap okuyan (X= 3,95; Ss= 0,53) ve kitap okumayan 63-
rencilerden (X= 3,61; Ss= 0,59; t= 4,55; p= 0,00) elde edilen puanlar ara-
sinda istatistiksel olarak anlamli1 bir fark bulunmustur. Etki biytkligii (n?=
0,006) olup, orta etki degerinde oldugu goriilmistiir. Elestirel diisiinme i¢in
kitap okuyan (X= 3,95; Ss= 0,53) ve kitap okumayan dgrencilerden (X=
3,61; Ss= 0,59; t= 4,55; p= 0,00) elde edilen puanlar arasinda istatistiksel
olarak anlamli bir fark bulunmustur. Etki biiytkligii (n?>= 0,06) olup, orta
etki degerinde oldugu goriilmiistiir.

Aragtirmanin besinci alt amaci, “Ortaokul 6grencilerinin elestirel dii-
siinme becerileri ile 6l¢egin alt boyutlarinin, fen 6grenmeye yonelik 6z-ye-
terliklerinin bir yordayicist midir?” Ortaokul Ogrencileri igin Tablo 7°de
verilmistir:
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Tablo 7: Ortaokul Ogrencilerinin Elestirel Diisiinme Becerilerinin Fen
Ogrenmeye yonelik Oz-yeterlikleri Degiskeninin Yordanmasina Iliskin Regresyon
Analizi Sonuclar

Degisken r X Ss |B Sh B t p
Sabit - - - 1,22 10,19 |- 6,24 10,00

Diyalektik Diisiinme | ,620 | 4,18 |,569 [0,58 [0,06 |0,58 9,79 10,00
Egilim 276" 13,45 11,057 (0,02 [0,02 |0,04 0,88 | 0,37
Analiz 4047 13,83 |,754 [0,02 (0,04 |0,03 0,50 | 0,61
F=60,84; p<0.00; R=0,62; R*= 0,38

Tablo 7 incelendiginde, 6grencilerin fen 6gretimine yonelik 6z-ye-
terlikleri ile elestirel diistinme becerileri 6lgeginin Diyalektik Diisiinme
boyutu r=,620, Egilim boyutu r=,276 ve Analiz boyutu r=,404 oldugu ve
orta ve yiiksek diizeyde bir korelasyon bulundugu belirlenmistir. Buna ek
olarak, Diyalektik Diigiinme, Egilim, Analiz boyutlar1 ortaokul dgrenci-
lerinin fen 6grenmeye yonelik 6z-yeterliklerini yordama giicii istatistiksel
olarak anlamli bulunmustur (F=60,84; p<0.00). Elestirel diisiinmenin tim
boyutlar birlikte, ortaokul dgrencilerinin fen 6grenmeye yonelik 6z-yeter-
liklerinin %38’ini agiklamaktadir (R= 0,62; R?>= 0,38).

Sonug¢ ve Tartisma

Bu arastirmada ortaokul 6grencilerinin fen bilimleri 6z-yeterlikleri ve eles-
tirel diistinme becerilerine kitap okuma aliskanliklarimin etkisi incelenmistir.

Ortaokul 6grencilerinin elestirel diigsiinme becerileri incelendiginde,
ortaokul 6grencilerinin elestirel diisiinme becerilerinin yiiksek ve iyi dii-
zeyde oldugu sonucu elde edilmistir. Kogoglu (2017), Koksal ve Cogmen
(2018), Kogoglu ve Kanadli (2019) ve Kandemir ve Egmir (2020) ortaokul
ogrencilerinin elestirel diisiinme becerilerinin yiiksek diizeyde oldugu yo-
niinde bir sonug elde etmistirler. Calismada 6grencilerin elestirel diistinme-
nin Diyalektik diisiinme boyutunda 6l¢egin diger boyutlari olan egilim ve
analize gore daha yliksek bir diizeye sahip olduklart sonucu elde edilmistir.
Bu durumun nedeni olarak ise Diyalektik Diisiinmenin diger egilimlerin
aksine akil yiiriiterek kisinin kendi sentezine ulagmasini saglamasindan
kaynaklandigi diistiniilmektedir.

Ortaokul 6grencilerinin Fen Ogretimine Yonelik Oz-yeterlik diizeyle-
ri incelendiginde 6z-yeterliklerinin yiiksek ve iyi diizeyde oldugu sonucu
elde edilmistir. Yildirim ve Karatas (2020), Aktamis vd. (2016), Kog ve
Arslan (2017), Yilmaz vd. (2012) gibi diger bazi arastirmacilar yaptiklari
arastirmalarda 6grencilerin 6z-yeterliginin iyi diizeyde oldugu sonucuna
ulagmiglardir. Hong ve Lin (2013) fen 6grenimine daha fazla katilan 6g-
rencilerin daha az katilanlara gore 6nemli 6l¢iide daha yiiksek 6z-yeterlige
sahip olduklarini ifade etmektedir.
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Ortaokul 6grencilerinin kitap okuma durumlarina gore Diyalektik Dii-
stinme, Egilim, Analiz ve toplam Elestirel Diisiinme i¢in kitap okuyan ve
kitap okumayan 6grencilerin puan ortalamalar1 arasinda istatistiki olarak
anlamli bir fark bulundugu bu farkinda 6l¢egin genelinde ve boyutlarinda
kitap okuma aligkanlig1 olan 6grenciler lehine oldugu sonucu elde edil-
mistir. Calisma sonucunda kitap okuyan Ogrencilerin elestirel diisiinme
becerilerinin yiliksek oldugu sonucu elde edilmistir. Buna ek olarak kitap
okuma aligkanlig1 olan 6grencilerin 6l¢egin diyalektik diisiinme, egilim ve
analiz boyutlarmi da olumlu yonde gelistirdigi ve elestirel diisiinme lehine
anlamli bulunan farkin % 8’inin kitap okuma alisanligindan, diyalektik
diisiinme boyutu i¢in olusan anlamli farkin %10°nun kitap okuma aliskan-
ligindan, egilim boyutunun lehine anlamli bulunan farkin %2’sinin kitap
okuma aliskanligindan ve analiz boyutunun lehine anlamli bulunan farkin
%2’sinin ise kitap okuma aligkanligindan kaynaklandigi sonucu elde edil-
mistir. Bu sonuca gore ortaokul dgrencilerinin kitap okuma alisgkanligina
sahip olmalarmin elestirel diistinme becerilerini gelistirdigi yoniinde bir
sonug elde edilmistir.

Ortaokul 6grencilerinin kitap okuma durumlarina gére Bireysel Basa-
riya Yonelik Oz-yeterlik, Performansa Y6nelik Oz-yeterlik, Sonuca Yone-
lik Oz-yeterlik ve toplam Oz-yeterlik sonuglari igin kitap okuyan ve kitap
okumayan o6grencilerden elde edilen puanlar arasinda istatistiksel olarak
anlamli bir fark bulundugu belirlenmistir. Calisma sonucunda kitap oku-
yan 6grencilerin 6z-yeterliklerinin yiliksek oldugu sonucu elde edilmistir.
Buna ek olarak, kitap okuma aliskanligina sahip olan 6grencilerin 6l¢egin
Bireysel Basartya Yonelik Oz-yeterlik, Performansa Yonelik Oz-yeterlik
ve Sonuca Yonelik Oz-yeterlik boyutlarii da olumlu yoénde gelistirdigi ve
Oz-yeterligin lehine anlamli bulunan farkin % 6’sinin kitap okuma alis-
kanligindan, Bireysel Basariya Yonelik Oz-yeterligin lehine anlamli bu-
lunan farkin % 4’lintin kitap okuma aliskanligindan, Performansa Y 6nelik
Oz-yeterligin lehine anlamli bulunan farkin %5’inin kitap okuma aligkan-
ligindan ve Sonuca Yénelik Oz-yeterligin lehine anlamli bulunan farkin
%6’s1n1n kitap okuma aligkanlifindan kaynaklandig1 sonucu elde edilmis-
tir. Oguz ve Kutlu Kalender (2018) yaptiklar1 ¢calismada 6grencilerin 6z
yeterlik alg1 diizeylerini ayda okuduklar1 kitap sayisina gore incelemis;
akademik 6z yeterlik ve toplam 6z yeterlik alg1 puanlarinda ¢ok kitap oku-
yanlar lehine anlamli bir fark bulundugu sonucunu elde etmistir. Bu sonuca
gore kitap okuma aligkanliginin ortaokul dgrencilerinin bireysel basariya
yonelik 6z-yeterliklerini gelistirmede 6nemli bir etkisi oldugu yoniinde bir
sonu¢ elde edilmistir.

Ortaokul 6grencilerinin elestirel diigiinme becerilerinin fen 6gren-
meye yonelik 6z yeterlikleri degiskenini yordanmasina iliskin regresyon
analizi sonuglarina gore; Diyalektik Diigiinme, Egilim, Analiz ve Elestirel
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Diisiinme boyutlarinin birlikte ortaokul 6grencilerinin fen 6grenmeye yo-
nelik 6z-yeterlik diizeyini yordama giicii istatistiksel olarak anlamli bulun-
dugu ve elestirel diisiinmenin tiim boyutlar birlikte fen 6grenmeye yone-
lik 6z-yeterliklerinin %38’ini acikladigi sonucu elde edilmistir. Bu sonuca
gore dgrencilerin elestirel diisiinme becerilerinden yola ¢ikarak fen 6z-ye-
terlikleri hakkinda ¢ikarimda bulunulabilmektedir. Rusmansyah vd. (2019)
ile Saputro vd. (2020) yaptiklar ¢alismada 6grencilerin elestirel diisiinme
becerilerinin 6z yeterliklerini etkili bir sekilde destekledigi sonucuna ulag-
miglardir. Buna ek olarak aragtirma sonucunda, 6grencilerin fen bilimleri
oz-yeterlikleri ile elestirel diisiinme becerilerinin geneli ve faktorleri ara-
sinda pozitif yonde anlaml bir iliski oldugu goriilmektedir. Cigek (2018)
tarafindan yapilan ¢calismada yansitici diisiinme egilimleri ile 6gretmen 6z
yeterlikleri arasinda orta diizeyde, pozitif ve anlamli bir iligki bulundugu,
Kural (2018)’e gore 6grencilerin elestirel diisiinme egilimleri ile akademik
0z yeterlikleri arasinda orta diizeyde, pozitif ve anlamli bir iliski oldugu,
Arslan ve Kutluca (2021)’e gore 6gretmenlerin pedagojik inang diizeyleri
ve Oz-yeterlik inang¢larimin yiiksek oldugu, elestirel diisiinme tutumlarinin
ortalamanin tizerinde oldugu ve elestirel diisiinme tutumlar1 ve 6z-yeterlik
inanglarinin, pedagojik inang ile orta diizeyde ve anlaml1 bir iligkisi oldugu
ve son olarak Qiang vd. (2020)’e gore lise 6grencilerinin elestirel diisiinme
egilimlerinin yaratici benlik kavramlari ve bilimsel yaraticiliklar1 ile pozi-
tif olarak iligkili oldugu yoniinde sonuglar elde edilmistir.

Aragtirmadan elde edilen bulgular ve sonuglar dogrultusunda yapila-
bilecek Oneriler asagidaki sekilde siralanabilir:

Elestirel diistinme egilimi ve fen bilimleri 6z-yeterliginin ilkokul ve
lise dgrencileri ile 6gretmen ve dgretmen adaylari {izerindeki etkisinin in-
celendigi ¢caligmalar yapilabilir.

Ogrencilerin kitap okuma durumlari daha detaylandirilarak sinif sevi-
yelerine gore elestirel diisiinme egilimi ve fen 6z-yeterliklerine etkisinin
incelendigi calismalar yapilabilir.

Ogrencilerin okudugu kitap tiirlerinin, elestirel diisiinme egilimi ve
fen 0z-yeterliklerine etkisi ¢esitli degiskenler agisindan incelenebilir.
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