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Oz

Molekiiler biyolojide ve biyoinformatikteki hizli ilerlemeler, genomik verilerin analizi ve islenmesi alaninda biiyiik
bir ihtiyaci beraberinde getirmistir. Bu ihtiyag, geleneksel bilgisayarlarla islenmekte olan genetik bilginin biiyiik-
liigii ve karmasiklig1 goz oniinde bulunduruldugunda, mevcut hesaplama kapasitesini zorlamaktadir. Bu makale,
kuantum teknolojisinin genetik bilgi islemeye nasil katk: saglayabilecegini incelemektedir. Kuantum bilgisayarlar,
paralel isleme yetenekleri sayesinde biiyiik ve karmasik genetik veri setlerini daha hizli ve verimli bir sekilde is-
lemek igin potansiyel sunmaktadir. Ozellikle, amino asit dizilimlerinin analizi ve doniisiimii gibi biyoinformatik
gorevler, kuantum hesaplamalarin potansiyel uygulama alanlar: arasindadir. Bu makale, temel seviyede amino asit
dizilimlerinin nasil kuantum devrelerine doniistiiriilebilecegini ve kuantum teknolojisinin bu déniisiim siirecinde
Hamiltonian'in roliinii ayrintili bir sekilde ele almaktadir. Ayrica, makalede kuantum devrelerinin ve algoritmala-
rinin kullanimiyla elde edilen sonuglar ve 6rnekler bulunmaktadir. Bu ¢alismanin amaci, kuantum teknolojisinin
biyoinformatik ve molekiiler biyoloji alanindaki potansiyelini vurgulamak ve suanki genetik bilgi islemeyi nasil
doniistiirebilecegimize dair Tiirkge literatiire bir perspektif sunmaktir.
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Abstract

Rapid advances in molecular biology and bioinformatics have created a great need for the analysis and processing
of genomic data. This need challenges current computational capacity, given the size and complexity of genetic
information being processed by conventional computers. This paper explores how quantum technology can contri-
bute to genetic information processing. Quantum computers offer the potential to process large and complex gene-
tic data sets faster and more efficiently thanks to their parallel processing capabilities. In particular, bioinformatics
tasks such as the analysis and transformation of amino acid sequences are among the potential application areas of
quantum computing. This article discusses in detail how amino acid sequences can be transformed into quantum
circuits at the fundamental level and the role of quantum technology and the Hamiltonian in this transformation
process. In addition, the paper includes results and examples obtained through the use of quantum circuits and al-
gorithms. The aim of this paper is to highlight the potential of quantum technology in bioinformatics and molecular
biology and to provide a perspective to the Turkish literature on how we can transform current genetic information
processing.

Keywords: Quantum Technology, Amino Acid Sequences, Bioinformatics, Quantum Computing, Quantum Algo-

rithms and Quantum Circuits

1. GIRIS

Giiniimiizde bilim ve teknoloji, hayatin her ala-
ninda 6nemli bir evrim yasamaktadir. Bu evrim,
Ozellikle biyoinformatik ve molekiiler biyoloji
alanlarinda, kuantum bilgisayarlarm ytikselisi
ile daha da derinlesmektedir. Kuantum prog-
ramlamanin sagladigr giiclii hesaplama yete-
nekleri, biyoloji diinyasinin temel unsurlarindan
biri olan amino asit dizilimlerinin donitisgimii
konusunda yeni kapilar agmaktadir. Bu maka-
lede, kuantum programlamanin biyoinformatik
ve molekiiler biyoloji alanlarina getirdigi potan-
siyeli ve 6zellikle amino asit dizilimlerinin donii-
stimii lizerindeki etkisini kesfedecegiz. Kuantum
bilgisayarlarin gelisimiyle, biyolojik sistemlerin
daha iyi anlagilmasi ve gelecekteki biyoteknoloji
ve ilag tasarimi projelerinin daha etkili bir gekil-
de gergeklestirilmesi konusunda heyecan verici
yeni olanaklar sunulmaktadir.

Molekiiler biyoloji ve biyoinformatik alanlarin-
da hizla artan veri miktari, genetik bilginin ana-
lizi ve islenmesinde biiyiik bir zorluk ve firsat
yaratmustir. Ozellikle, genetik bilginin temel tast
olan amino asit dizilimlerinin analizi, tip, biyo-
teknoloji, ila¢ gelistirme ve daha bir¢ok alanda
onemli sonuglar dogurabilecek bir aragtirma ala-
n1 olarak ortaya ¢gitkmustir. Ancak, genetik dizile-
rin karmasiklig1 ve biiyiikliigii, geleneksel bilgi-
sayarlarla bu verilerin hizli ve verimli bir sekilde
islenmesini zorlastirmaktadir.

Bu baglamda, kuantum teknolojisi, genetik bilgi
islemenin gelecegine 1s1k tutabilecek bir potansi-
yele sahiptir. Kuantum bilgisayarlar, geleneksel
bilgisayarlara kiyasla biiyiik ve karmasik veri
setlerini isleme konusunda Gnemli avantajlar
sunabilirler. Bu avantajlar, 6zellikle amino asit
dizilimlerinin analizi gibi biyoinformatik gorev-
lerde biiyiik 6nem tasir. Kuantum bilgisayarlar,
dogada kuantum mekanigi prensiplerine dayan-
diklar igin geleneksel bilgisayarlarla miimkiin
olmayan paralel islem yetenekleri sunarlar. Bu
0zelligi sayesinde, genetik verilerin hizli ve has-
sas analizi miimkiin hale gelir.

Bu makale, kuantum teknolojisinin molekiiler
biyoloji ve biyoinformatik alanlarina nasil bir
katki saglayabilecegini incelemek amaciyla ya-
z1ilmistir. Ozellikle, amino asit dizilimlerinin ku-
antum devreleri ile nasil doniistiiriilebilecegini
ve kuantum hesaplamalarin bu siirecteki roliinii
ayrmtili bir sekilde ele almaktadir. Makale ayni
zamanda kuantum devrelerinin ve algoritmala-
rinin kullanimiyla elde edilen sonuglar1 ve po-
tansiyel avantajlar1 da 6rneklerle agiklamaktadar.

Bu calismanin amaci, kuantum teknolojisinin
biyoinformatik ve molekiiler biyoloji alanindaki
potansiyelini vurgulamak ve gelecekte genetik
bilgi isleme yontemlerini nasil doniistiirebilece-
gimize dair bir perspektif sunmaktir. Makalemi-
zin ilerleyen bdliimleri, kuantum teknolojisinin
genetik bilgi isleme alanindaki potansiyelini
daha ayrmtili bir sekilde inceleyecektir.
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2. ILGILI CALISMALAR

Son zamanlarda, kuantum hesaplamanin mole-
kiiler dinamiklerin analizi, ilag¢ tasarimi, protein
katlanma problemleri ve amino asit dizilimleri-
nin doniisiimii gibi konulardaki potansiyel etki-
leri tartisilmaktadir. Bu alandaki 6nceki calisma-
larin nasil bir temel olusturdugu ve gelecekteki
arastirmalara nasil ilham verdigi de s6z konusu-
dur. Kuantum programlamanin biyoinformatik
ve biyolojik bilimlerle ilgili literatiirdeki en giin-
cel ve ilging uygulamalarina birkag 6rnek veril-
mistir. Bunlar;

Iriyama ve Ohya 2009'da yapmuis olduklari ¢alis-
ma ile genom veya amino asit dizilerinin hiza-
lanmasini NP problemlerinden biri olarak Kabul
etmis ve hesaplama karmasikligint O(LN) olarak
vermistir [1]. Bununla birlikte, ¢coklu hizalama-
lar1 gergeklestirebilmek adina kuantum algorit-
mast ve kaos bilgi dinamigi araciligiyla bir algo-
ritma Onermislerdir. Fox ve arkadaslar1 2021'de
yayinlamis olduklar1 ¢alismayla kodon optimi-
zasyonu icin kuantum hesaplama teknolojisin-
den yararlanmanm potansiyel etkisini aragtir-
mislardir [2]. Bir Kuantum Tavlayict (QA), aym
amag fonksiyonu ile programlanmis standart
bir genetik algoritma (GA) ile karsilastirilmistir.
QA’'nin optimum ¢6ziimleri belirlemede reka-
betci oldugu bulunmustur. Gegit tabanl: sistem-
lerin faydasi da bir simiilator kullanilarak deger-
lendirilmis ve mevcut nesil cihazlarin gergekgi
sorunlar1 ¢dzmek icin hem kiibit sayis1 hem de
baglant1 acisindan donanim gereksinimlerinden
yoksun olmasina ragmen, gelecek nesil cihazla-
rin oldukga verimli olabilecegi sonucuna varil-
mistir. Wong ve Chang 2022 yilindaki yapmig
olduklar: ¢alismayla, iki boyutlu kare kafes tize-
rinde hidrofobik-hidrofilik modelde, klasik mu-
adiline gore ikinci dereceden bir hizlanma ile N
amino asit uzunlugundaki herhangi bir dizi i¢in
problemi ¢ozmek igin bir kuantum algoritmasi
gelistirmislerdir. Bu hizlanma Grover’in kuan-
tum arama algoritmas: kullanilarak elde edilir.
Algoritma, keyfi uzunluktaki amino asit dizileri
icin kullanlabilir. Algoritmay1 Qiskit SDK kul-
lanarak IBM Quantum’un qasm simiilatoriinde
basariyla simiile etmislerdir [3]. Bu iki arastir-
macmin yapmus olduklart dier bir caligma ise,
klasik muadillerine gore kuadratik hizlanma ile
viicut merkezli kiibik kafes tizerinde ii¢ boyutlu

hidrofobik-hidrofilik modelde PSP i¢in hizli bir
kuantum algoritmasi gelistirmiglerdir. Onerilen
algoritmanin uygulanabilirligini kanitlamak i¢in
21 ve 25 kiibit iceren IBM kuantum simiilatoriin-
de problemi basariyla ¢ozdiik. Teorik olasilik
tahminlerini hesaplayarak istenen konformasyo-
nu bulmada deneysel olarak elde edilen yiiksek
basar1 olasiligini dogrulamislardir [4].

3. MATERYEL VE YONTEM

Bu boliim, kuantum teknolojisi ile amino asit di-
zilimlerinin doniisiimiinii gergeklestirmek igin
kullanilan materyal ve yontemleri ayrintili bir
sekilde agiklar. Bu adim, Tiirkge literatiir igin
yeni ve heyecan verici aragtirma alaninin temeli-
ni olusturur ve okuyuculara, yapilan deneylerin
ve analizlerin nasil yiiriitiildiigiine dair bir i¢go-
rii sunar.

3.1. Amino Asit Dizilimleri

Proteinler, hiicrelerimizin yap1 taslaridir ve bir-
¢ok biyolojik siirecin diizenlenmesi ve gercek-
lestirilmesi igin gereklidir. Amino asit dizilim-
leri, bir proteinin yapismni ve islevini belirler.
Bu nedenle, bu dizilimlerin dogru bir sekilde
analiz edilmesi, hiicresel siireglerin ve organiz-
manin saghgimin anlasilmasi i¢in temel neme
sahiptir. Amino asit dizilimleri, genetik bilginin
proteinler araciligiyla nasil ifade edildigini gos-
terir. DNA’daki genetik bilgi, mRNA araciligiyla
amino asit dizilimlerine ¢evrilir ve bu dizilimler,
sonunda islevsel proteinlerin {iretimini baslatir.
Bu siireg, merkezi bir neme sahip olan merkezi
bir konsepttir ve genetik miihendislik ve biyo-
teknoloji gibi bir¢ok uygulama alaninda kullani-
lir. Amino asit dizilimlerinin biyoinformatikteki
analizi, bu 6nemli molekiiler bilesenlerin iglevle-
rini ve etkilesimlerini anlamamiza yardimc olur.

Bu calisma igin temel veri kaynag, gesitli orga-
nizmalardan elde edilen amino asit dizilimleri-
dir. Genom verilerinin belirlenmesi, amino asit
dizilimlerinin ¢ikarilmasi ve bu verilerin temiz-
lenmesi, bu ¢alismanin baglangi¢ asamasini olus-
turur. Ayrica, bu dizilimlerin dogru bir sekilde
anlamlandirilmas1 ve genetik bilginin hassas
bir sekilde temsil edilmesi i¢in gerekli olan tiim
veri On isleme adimlar1 “Kuantum Teknolojisi ile
Amino Asit Dizilimlerinin Doniistimii” baslig:
altinda ayrintili olarak agiklanmuistir.
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3.2. Kauntum Devreleri ve Algoritmalar:

Kuantum bilgisayarlar, biiyiik miktarda geno-
mik verinin daha hizli islenmesine olanak tanir.
Genom analizi, hastalik teshisi, kisisellestirilmis
tip ve genetik aragtirmalar gibi bircok alanda
onemlidir. Kuantum bilgisayarlar, genetik ve-
rilerin analizini hizlandirabilir ve daha hassas
sonuglar elde etmemizi saglayabilir. Proteinlerin
dogru bir sekilde katlanmasi, biyolojik islevleri-
ni yerine getirebilmeleri i¢in kritiktir. Kuantum
bilgisayarlar, proteinlerin katlanma problemi-
ni daha hizli ve etkili bir sekilde ¢ozmek igin
kullanilabilir. Kuantum bilgisayarlar, kimyasal
reaksiyonlarin ve molekiiler etkilesimlerin si-
miilasyonlarini daha hassas bir sekilde gergek-
lestirmemize yardimci olabilir. Biyoinformatik-
te sik¢a karsilasilan optimizasyon problemleri,
kuantum bilgisayarlar tarafindan daha hizli ve
etkili bir sekilde ¢oziilebilir. Ornegin, gen dizi-
limlerinin analizi, genetik miihendislik projeleri
ve biyoteknolojik siireglerin iyilestirilmesi gibi
alanlarda optimizasyon problemleri bulunur.

3.3. Veri Analizi

Protein Data Bank (PDB), proteinlerin {i¢ bo-
yutlu (3D) yapilarimni igeren bir veritabanidir [5].
PDB, bilim insanlarinin proteinlerin yapisini an-
lamalarina, incelemelerine ve analiz etmelerine
yardimci olan uluslararasi bir kaynaktir. Bu kay-
naklar, X-1s11 kristalografisi, niikleer manyetik
rezonans (NMR) spektroskopisi ve elektron mik-
roskopisi gibi farkli yontemlerle elde edilebil-
mektedir. PDB’ye erismek oldukga kolaydir ve
¢ogu veri licretsiz olarak sunulur. Bilim insanla-
r1, bu veritabanini gesitli bilgisayar programlar:
ve yazilimlar araciligiyla kullanarak protein ya-
pisi ile ilgili analizler yapabilirler. PDB, veri ka-
litesini yiiksek tutmak igin kat1 bir kalite kontrol
siirecine sahiptir. Ayrica, yeni protein yapilari
kesfedildik¢e ve ¢oziimlendikge stirekli giincel-
lenir.

Dizilim, protein ya da DNA/RNA dizilimi sek-
linde alinir. FASTA (Fast-All) formati, biyoen-
formatik alaninda genetik dizilerin ve protein
dizilerinin temsil edilmesi igin yaygm olarak
kullanilan bir veri formatidir.

FASTA format [6], genetik bilgiyi diizenlemek,
depolamak ve paylasmak icin kullanilir ve bir-
cok Dbiyoenformatik yazilimi/araci tarafindan

10

desteklenir. FASTA formati, bir dosya icinde
birden fazla genetik veya protein dizisi girdisi-
ni destekler. Her girdi, baslik satir1 ile baslar ve
ardisik dizi satirlar ile devam eder. Bu, bircok
genetik veya protein dizisinin ayn: dosya i¢inde
diizenli bir sekilde saklanmasin saglar. FASTA
formati, genetik dizilerin ve protein dizilerinin
depolanmasi, paylasilmasi, analiz edilmesi ve
islenmesi igin standart bir aragtir. Bu format,
BLAST (Basic Local Alignment Search Tool) gibi
bir¢ok biyoinformatik aracin giris ve ¢ikis veri
formati olarak kullanilir ve genetik arastirmalar-
da yaygin olarak kullanilir.

Bu format, bir baslik (header) satir1 ve bir dizi
satirindan olusur ve temel bilgileri igerir. FAS-
TA formatindaki her girdi, bir bashk satir1 ile
baslar. Baslik satiri, verinin neyi temsil ettigini
veya hangi organizmadan geldigini aciklar. Bas-
lik satirmin genellikle bir > isareti ile basladig1
ve hemen ardindan bir tanim veya kimlik bilgisi
geldigi goriiliir.

3.4. Kuantum Teknolojisi ile Amino Asit Dizi-
limlerinin Doniisiimii

Amino asit dizisini ikili diziler halinde kodluyor
ve her biri i¢in bir kuantum devresi olusturulu-
yor. Ardindan, her devre igin bir Pauli opera-
torleri listesi olusturulur, her kubit i¢in bir tane
ve onlar1 birlikte carparak bir Hamiltonian elde
edilir. Sonrasinda, her bir devre icin ortaya ¢itkan
kuantum durumlar yazilir. Bu operatorleri ve
Hamiltonianlar1 olusturmak icin sirasiyla giskit.
quantum_info ve qiskit.opflow'daki Pauli ve Pauli-
Op simuflar1 kullanilir. Devreleri simiile etmek ve
kuantum durumlarmni hesaplamak igin giskit’in
Aer moduli kullanilir. Tim bu iglemler dort
adimdan olusmaktadir. Bunlar:

Adim 1: Amino Asit Diziliminin Hazirlanmasi

Ik adim, analiz edilmek istenen amino asit di-
ziliminin hazirlanmasidir. Bu ¢alismada, 6rnek
olarak Avrupa Biyoinformatik Enstitiisii tarafin-
dan olusturulan bir PDB’dan “Hemoglobin subu-
nit alpha” isimli bir dizilim FASTA formatinda
alinmistir [7]. Hemoglobin subunit alpha, bir
hemoglobin molekiiliiniin yap: taslarindan biri-
dir. Hemoglobin, kanimizdaki oksijen tasima ve
tasima islevini yerine getiren bir protein komp-
leksi olan tetramerik bir yapiya sahiptir. Bu ya-
pidaki her bir tetramer, iki alfa (alpha) alt birimi
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ve iki beta (beta) alt birimini igerir. Hemoglobin
subunit alpha, oksijen molekiillerini akcigerler-
den dokulara tasirken 6nemli bir rol oynar ve
oksijen molekiillerini tutarak hemoglobinin isle-
vini gergeklestirir. Her bir hemoglobin molekiilii
dort hemoglobin subunit alpha ve dort hemog-
lobin subunit beta igerir. Alinan FASTA forma-
tinda bulunan baghk satirinin hemen ardindan,
genetik veya protein dizisi kendisi gelir. Dizi sa-
tirlari, genellikle tek harfli amino asitlerin veya
niikleotitlerin dizilerini icerir. Bu satirlar, baslik
satirinda belirtilen veriyi temsil eder. Hemoglo-
bin protein dizisine ait FASTA dizisi Sekil 1'de
verilmistir.

Sekil 1. Hemoglobin protein dizisine ait FASTA
sekansi
>pdb|1c7c|A
MLSPADKTNVKAAWGKVGAHAGEYGAEALERMFLSFPTTKTYFPHFDLSHGSAQVKGHGKKVADALT
NAVAHVDDMPNALSALSDLHAHKLRVDPVNFKLLSHCLLVTLAAHLPAEFTPAVHASLDKFLASVST
VLTSKYRGVLSPADKTNVKAAWGKVGAHAGEYGAEALERMFLSFPTTKTYFPHFDLSHGSAQVKGHG

KKVADALTNAVAHVDDMPNALSALSDLHAHKLRVDPVNFKLLSHCLLVTLAAHLPAEFTPAVHASLD
KFLASVSTVLTSKYR

Adim 2: Verilerin Kuantum Hesaplama I¢in Ha-
zirlanmast

Amino asit dizilimi, kuantum hesaplama igin
uygun bir veri formatima doniistiiriilmelidir. Ku-
antum bilgisayarlarin kullandig1 kubitler (quan-
tum bits) ile ¢alisildig1 i¢in, veriyi bu kubitler ile
temsil etmek gerekir.

Amino asitlerin bir DNA dizisine kodlanmasini
simiile etmek i¢in kullanilan basit bir algoritma
tasarlanir. Verilen bir amino asit kodlama sozlii-
gii ve bir giris DNA dizisi (Sekil 1’de bulunan ho-
moglobin verisi bir metin belgesi ile alinir) kul-
lanarak, DNA dizisindeki baz ciftlerini amino
asitlere doniistiirlir. Her amino asit iki bitlik bir
ikili degere esitlenir. Ornegin, Cizelge 1’de goste-
rildigi gibi ‘A’ amino asiti ‘00" olarak kodlanmig-
tir. Bu, DNA dizisindeki her iki bazin bir amino
aside karsilik geldigi bir kodlama semasidir.

Cizelge 1. Aminoasitlerin bitlik kodlamaya ce-

virilmesi
Amino Bitlik Amino | Bitlik Esitligi
Asit Esitligi Asit

A 00 M 10
C 01 N 11
D 10 P 00
E 11 Q 01
F 00 R 10
G 01 S 11
H 10 T 00
1 11 \% 01
K 00 \\Y 10
L 01 Y 11

DNA dizisini iki karakterlik ciftler halinde boler.
Yani, AATTCCGG’ gibi bir dizi AA’, ‘TT’, ‘CC’ ve
‘GG’ gibi ikili ciftlere ayrilir. Her iki baz ciftini
amino asitlere dontistiirmek icin bu ikili ¢iftleri
ilgili amino asit kodlarma déniistiiriir. Ornegin,
‘AA” -> 00" + ‘00" seklinde bir doniisiim yapar.
Bu kodlama yontemi, DNA dizileri ve amino
asitler arasindaki dontisiimii basit bir sekilde si-
miile eder ve ¢iktida her baz ciftinin amino asit
koduyla iligkilendirilmis oldugunu gosterir.

Adim 3: Kuantum Devrelerinin Tasarimi

Bu ¢alismada, python programlama dilinde ku-
antum hesaplamalar: i¢in Qiskit [8] program
kullanilmistir. Bu program, belirli bir veri dizi-
si tizerinde kuantum devrelerini olusturur. Bu
calisma igin, devreler Hamiltonian [9] ile hesap-
lanir. Kuantum programlamada, Hamiltonian
enerji seviyelerini ve sistemlerin dinamiklerini
tanimlayan onemli bir kavramdir. Ancak, kuan-
tum mekanigi baglamimda Hamiltonian, klasik
mekanikten farkli bir rol oynar. Kuantum prog-
ramlama da Hamiltonian, kuantum devrelerinin
olusturulmasi, kubitlerin enerji seviyeleri ve ku-
bitler arasi etkilesim gibi bir ¢cok amagla kullani-
labilir. Ayn1 zamanda, kuantum bilgisayarlarla
cesitli hesaplamalarin yapilmasmna ve Ozellikle
karmasgik kimya ve malzeme bilimi problemleri-
ni ¢6zmek i¢in kullanilir. Hamiltonian’in 6zde-
gerleri ve 6zvektorleri, kuantum sistemlerin te-
mel 6zelliklerini ve enerji seviyelerini incelemek
icin kullanilir. Hamiltonian, bir kuantum sistem-
deki enerji seviyelerini ve etkilesimleri temsil
eden bir matematiksel ifadedir.

11
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Kuantum programlama i¢inde “Hamiltonian”
veya “Hamilton operatorii”, kuantum sistemle-
rin enerjilerini ve evrimlerini tanimlayan énemli
bir kavramdir. Hamiltonian, klasik fizikteki Ha-
milton fonksiyonuna benzer bir rol oynar, ancak
kuantum sistemler igin uyarlanmis bir operator-
diir. Kuantum mekaniginde, sistemlerin dina-
miklerini ve enerji seviyelerini agiklamak igin
kullanilir. Hamiltonian (H), bir kuantum siste-
minin enerjilerini ve davranislarin1 matematik-
sel olarak ifade eden bir operatordiir. Genellikle
H = T + v sekilde gosterilir. Burada: T, kinetik
enerjiyi temsil eden kinetik terimi ifade eder. Bu
terim, sistemin momentumu ve kinetik hareke-
tini tanimlar. V, potansiyel enerjiyi temsil eden
potansiyel terimi ifade eder. Bu terim, sistemin
konumuna bagli enerjiyi tanimlar. Hamiltoni-
an operatorii, kuantum sistemlerin Schrodinger
denklemiyle iliskilendirilir. Esitlik 1'de verilen
Schrodinger denklemi [10], bir kuantum sistemi-
nin zaman i¢indeki evrimini agiklamaktadir.

H|yp) = ihd|yp)/ot 1)
Burada:
e H : Hamiltonian operatdriidiir.

e |1) : sistem tarafindan tanimlanan dalga fonk-
siyonunu ifade eder.

o | : karmagsik birimdir.
¢ h : indirgenmis Planck sabitidir.

Sekil 2. Qiskit kullanilarak kuantum devrelerinin

tasarlanmasi

circuits = []
for binary in sequence:
circuit = QuantumCircuit(len(binary), len(binary))
for i, bit in enumerate(binary):
if bit == '1':
circuit.x(i)
circuits.append(circuit)

paulis = []

for j in range(len(binary)):
pauli_label = "X’
pauli = Pauli(pauli_label)
pauli_op = PauliOp(pauli)
paulis.append(pauli_op)

hamiltonian = paulis[@]
for j in range(1, len(paulis)):
hamiltonian = hamiltonian @ paulis[j]

print(f"Circuit {i} Hamiltonian:")
print(hamiltonian)
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Sekil 2’de amino asit dizilimi i¢in olusturulmus
sozliik yapilarinin kuantum devrelerine doniis-
tiriilmesi icin gelistirilen qgiskit algoritmasi yer
almaktadir.

Calismada, olusturulan ikili dizeleri kiibitlere
esleyen sozliik yapilari olusturulur. Bu sozliikte,
iki bitlik ikili dizilerin kuantum operatorlerine
nasil doniistiiriilecegi tanimlanir. Ornegin, ‘00’
>0, ‘01" -> 1, ‘10" -> 2 ve ‘11" -> 3. Her ikili dize
icin bir kuantum devresi olusturulur. Bu, her iki-
li dizideki “1'leri belirlemek i¢in X kapis1 kullana-
rak yapilir. Ornegin, “1011” ikili dizesi icin 2. ve 4.
pozisyonlardaki ‘1'leri belirtmek i¢in X kapilar1
uygulanir. Olusturulan kuantum devreleri ‘cir-
cuits’ isimli bir listede saklanir. Her ikili dize igin
bir dizi Pauli operatorii olusturulur.

Pauli operatorleri [11] kuantum mekanigi ve
kuantum bilgisayarlarinda 6nemli bir rol oyna-
yan matematiksel islemcilerdir. Bu operatorler,
temel kuantum kapilarim1 ve islemlerini temsil
etmek icin kullanilir. Genellikle o ile temsil edi-
lirler ve dort ana Pauli operatorii vardar:

1. X Operatorii (ox): X operatdrii, bir qubit’in
x-eksenindeki spinini degistirir. Esitlik 2’de mat-
ris temsillemesi verilmistir. Burada 10) ve [1),
qubit’in temel durumlarini temsil etmektedir.

ox = |0X1] + [1)X0| )

2. Y Operatérii (oy): Y operatorii, bir qubit'in
y-eksenindeki spinini degistirir. Esitlik 3’de mat-

ris temsillemesi verilmistir. Burada “i”, karmasik
birimdir.
oy = —i(JOX1]) + i(|1X0]) 3)

3. Z Operatorii (0z): Z operatdrii, bir qubit'in
z-eksenindeki spinini degistirir. Esitlik 4'de mat-
ris temsillemesi verilmistir.

oz = [0)0] — |1)(1] (4)

4. Hadamard Operatorii (H Operatorii): Hada-
mard operatorii, bir qubit’i superpozisyon du-
rumuna getirmek ve farkli durumlar arasinda
gecis yapmak icin kullanilir. Esitlik 5'de matris
temsillemesi verilmistir.

H = (\/1—2) (ox + 02) (5)

Bu operatorler, her bir pozisyonda X veya I

’

operatorlerini temsil eder. X operatorii, ‘1" po-

zisyonundaki biti islerken I operatorii ‘0" pozis-
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yonundaki biti temsil eder. Olusturulan Pauli
operatorleri, bir Hamiltonian't hesaplamak igin
birbiriyle carpilir. Her bir ikili dize igin hesapla-
nan Hamiltonian, ekrana yazdirilir. Bu, her ikili
dizenin kuantum operatdrleri tarafindan temsil
edilen enerji seviyelerini ve etkilesimlerini gos-
terir.

Adim 4: Kuantum Isleme

Kuantum bilgisayarlar, siirekli ve karisik bir ge-
kilde 0 ve 1 degerleri arasinda bulunan kuantum
durumlarinm kullanarak veriyi islerler. Bu siireg,
belirli bir kuantum devresi tarafindan tanimla-
nan islemler araciligiyla gergeklestirilir. Olustu-
rulan listede kuantum devreleri tanimlanmaistir,
bu devreler bir simiilator iizerinde dongii araci-
Iigiyla tek tek calistirilir. Sekil 3'de bu dongiiye
ait algoritma yer almaktadir.

Sekil 3. Her devre icin ortaya ¢ikan kuantum durum-

larin listeleyen algoritma

backend = Aer.get_backend(‘statevector_simulator’)
kodu, Aer adli Qiskit modiiliinii kullanarak bir
kuantum simiilatorunii belirler. ‘statevector_si-
mulator’ parametresi, kuantum devrelerinin du-
rum vektorlerini hesaplamak igin kullanilan bir
simiilator tiirinti temsil eder. Bu, her bir dev-
renin sonucunun hesaplanmas: igin kullanila-
cak arka ug¢ (backend) cihazini tamimlar. result
= execute(circuit, backend).result() kodu, belirtilen
kuantum devreyi ve simiilatorii kullanarak he-
saplamay1 baslatir ve sonucu result adli bir de-
giskende saklar. result.get_statevector() kodu, ku-
antum devrenin sonucu olan durum vektorini
ekrana yansitmak i¢in kullanilir. Bu, her bir dev-
renin sonucunda bulunan kuantum durumunu
gosterir. Kuantum durum, tiim kiibitlerin olasi
durumlarini igerir ve kuantum devresinin sonu-
cunu temsil eder.

4. DENEYSEL SONUCLAR

Bu boliim, kuantum teknolojisinin amino asit
dizilimlerinin dontisimii {izerindeki etkisini
degerlendirmek icin verilen deneysel c¢alisma-
nin sonuglarini sunmaktadir. Hazirlanan algo-
ritmayla birlikte yapilan calismada, protein veri

bankasindan elde edilen Hemoglobin protein di-
zisinin toplamda 283 amino asit bulunmaktadir.
Sekil 1'de ilgili protein dizisinin FASTA formati
verilmisti. Qiskit gercevesi ile birlikte Hemog-
lobin dizisi 6ncelikle FASTA formatindan bitlik
formata dontistirtilmiistiir. Sekil 1'de verilen
Hemoglobin dizisinin bu kurallar dogrultusun-
da bitlik dontistimii Cizelge 2'de verilmistir.

Cizelge 2’de her bir amino asit sirayla ciftli ola-
cak sekilde bitlik formatima dontistiiriilm{istiir.
Toplamda 141 adet ¢ift olusup sonuncu amino
asit olan R cifti olacak bir amino asit olmadig1
icin degerlendirilmeye alinmamuigtir. Deney so-
nucunda toplamda 141 adet kuantum devresi ve
beraberinde durum vektor (statevector) listesi
olusturulmustur. Boylelikle, kuantum islemi ta-
mamlanmis ve sonuglar elde edilmistir. Ayrica,
her bir devrenin sonucunda elde edilen kuantum
durumlarina 6rnek olabilecek rastgele dort adet
kuantum devresinin ¢iktisi sekil 4'de verilmistir.

Ayni zamanda $ekil 4 (a)'da , 41 numarali kuan-
tum devresine ait devre ¢izimi ve durum vektor
(statevector) listesinin ¢iktisi bir arada bulun-
maktadir. Sekil 4 (b)de 82, sekil 4 (c)’de 84 ve
sekil 4 (d)’de de 114 numarali kuantum devrele-
rine ait devre ¢izimleri ve durum vektorleri Or-
nek olarak verilmistir. Geri kalan 137 kuantum
devresi yine bu dort devreye benzer sekillerde
tretilmistir. Bu ve bunun gibi gelistirilmis algo-
ritmalar neticesinde alinan sonuglar, kuantum
teknolojisinin biyoinformatik alaninda nasil bir
devrim yaratabilecegi konusunda 6nemli ipugla-
r1 sunmaktadir.
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Cizelge 2. Hemoglobin dizisinin bitlik doniistimii

ML->1001 | TY->0011 | SA->1100 | VH->0110 | AH->0010 | GK->0100 | KL->0001
SP ->1100 FP->0000 | LS->0111 | AS->0011 | AG->0001 | KV->0001 | LS->0111
AD->0010 | HF->1000 | DL->1001 | LD->0110 | EY->1111 | AD->0010 | HC->1001
KT->0000 | DL->1001 | HA->1000 | KF->0000 | GA->0100 | AL->0001 | LL->0101
NV->1101 | SH->1110 | HK->1000 | LA->0100 | EA->1100 | TN->0011 | VT->0100
KA->0000 | GS->0111 | LR->0110 | SV->1101 LE->0111 | AV->0001 | LA->0100
AW ->0010 | AQ->0001 | VD->0110 | ST->1100 | RM->1010 | AH->0010 | AH->0010
GK->0100 | VK->0100 | PV->0001 | VL->0101 FL->0001 | VD->0110 | LP->0100
VG->0101 | GH->0110 | NF->1100 | TS->0011 SF->1100 | DM ->1010 | AE->0011
AH->0010 | GK->0100 | KL->0001 | KY->0011 | PT->0000 | PN->0011 | FT->0000
AG->0001 | KV->0001 | LS->0111 | RG->1001 | TK->0000 | AL->0001 | PA->0000
EY->1111 | AD->0010 | HC->1001 | VL->0101 | TY->0011 | SA->1100 | VH->0110
GA->0100 | AL->0001 | LL->0101 | SP->1100 | FP->0000 | LS->0111 | AS->0011
EA->1100 | TN->0011 | VT->0100 | AD->0010 | HF->1000 | DL->1001 | LD->0110
LE->0111 | AV->0001 | LA->0100 | KT->0000 | DL->1001 | HA->1000 | KF->0000
RM->1010 | AH->0010 | AH->0010 | NV->1101 | SH->1110 | HK->1000 | LA->0100
FL->0001 | VD->0110 | LP->0100 | KA->0000 | GS->0111 | LR->0110 | SV->1101
SF->1100 | DM->1010 | AE->0011 | AW->0010 | AQ->0001 | VD->0110 | ST->1100
PT->0000 | PN->0011 | FT->0000 | GK->0100 | VK->0100 | PV->0001 | VL->0101
TK->0000 | AL->0001 | PA->0000 | VG->0101 | GH->0110 | NF->1100 | TS->0011

KY -> 0011

Sekil 4. Kuantum devrelerine ait devre ¢izimi ve durum vektor (statevector) listeleri

Statevector([0.+0.j, ©.40.j, ©0.+0.3,
0.4+0.j, 0.+0.j, 0.+0.7],
1.+0.j, 0.40.j],
dims=(2, 2, 2, 2))

Circuit 84:

c: 4/

Statevector([0.+0.j, ©.+0.j, 0.+0.j, 1.+0.j, 0.+0.j, 0.+8.j, 0.+0.7,
0.4+0.j, 0.40.j, 0.40.j, 0.+0.j, 0.4+0.j, 0.40.j, 0.40.7,
0.4+0.j, 0.40.3],
dims=(2, 2, 2, 2))
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Circuit 82:

q_3:
c: 4/

Statevector([8.+0.j, 0.+0.j, ©.+0.j, 0.48.j, 0.+0.j, 0.+0.j, 0.+0.3,
0.+0.j, 0.+0.j, 0.+0.j, 0.4+0.j, 0.40.j, 0.40.j, 0.40.3,
0.+0.j, 1.+0.3],

dims=(2, 2, 2, 2))

(b)

Circuit 114:

c: 4/

Statevector([0.+0.j, 1.40.J
0.4+0.j, 0.40.7,
0.+0.j, 0.40.3],
dims=(2, 2, 2, 2))
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5. SONUC VE TARTISMA

Bu calismanin temel amaci, kuantum teknolojisi-
nin amino asit dizilimlerinin déniisimiinde na-
sil kullanilabilecegini gostermektir. Amino asit
dizilimleri, FASTA formatindan iki bitlik forma-
ta dontistiirildiikten sonra kuantum devreleri
olusturulmusgtur. Kullanilan Qiskit cergevesi ile
birlikte python programlama dilinde ilgili kii-
tiiphaneler kullanilmigtir. Ozellikle Hamiltonian
hesaplamak igin Pauli operatorleri kullanilarak
bir algoritma olusturulmustur. Makalede, ku-
antum programlamanin biyoinformatik ve mo-
lekiiler biyoloji alanlarma getirdigi potansiyeli
inceledik ve 6zellikle amino asit dizilimlerinin
dontisimii tizerindeki etkisini arastirdik. Kuan-
tum programlamanin, bu alanlarda hizl ve etkili
¢Ozlimler sunabilecegi goriildii.

Kuantum hesaplama, geleneksel bilgisayarlarla
karsilastirildiginda, ¢ok biiyiik molekiiler sis-
temlerin daha hizli ve hassas bir sekilde simii-
le edilmesini saglar. Bu, ozellikle ilag tasarimi
ve protein katlanma problemleri gibi karmasik
sorunlarin ¢oziimiinde biiyiik bir potansiyel
sunar. Ayrica, kuantum programlama, amino
asit dizilimlerinin hizli bir sekilde karsilagtiril-
masi ve analiz edilmesi igin yeni yontemler ge-
listirmemizi saglar. Kuantum bilgi islem, temel
olarak ozellikle biiyiik veri setleri ve kompleks
optimizasyon problemleri gibi alanlarda biiyiik
bir atiim yapabilir. Ancak, kuantum bilgisayar-
lar hentiz erken asamada olduklarindan, pratik
uygulamalarin tam potansiyeline ulagabilmesi
i¢in daha fazla gelistirme ve optimize edilmesi
gerekmektedir. Ayrica, bu makalede ele alinan
konularm yani sira, kuantum programlamanin
biyoinformatik, tip ve biyokimya gibi alanlarda
daha genis bir etki yaratabilecegi bircok baska
uygulama alan da vardir. Kuantum bilgisayar-
larin gelistirilmesi ve kullanilabilirliginin artma-
s1, bu potansiyelin daha fazla kesfedilmesine ve
uygulamalara doniistiiriilmesine olanak tanir.

Sonug olarak, kuantum programlama, biyoin-
formatik ve molekiiler biyoloji alanlarina énemli
katkilar saglayabilir. Bu yeni teknolojinin, biiyiik
olgekli veri analizi, simiilasyon ve optimizasyon
problemlerinin ¢6ziimiinde 6nemli bir rol oyna-
yacagini ve gelecekte daha fazla inovasyonun
kapilarini agacag diisiiniilmektedir. Bu alandaki

aragtirmalarin devami, kuantum programlama-
nin bu potansiyelinin tam olarak anlasilmasina
katk: saglayacaktir.
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