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Boyutlu Kimya

i§iniz veya merakiniz geregi bir sekilde kimyasal bilesiklerle ilgileniyorsa-
niz, kitaplarda gordiigiiniiz iki boyutlu cizimlerin Gtesine gecmek icin bilgisa-
yarinizdan yardim almaya ne dersiniz? Bu sayede basit bir benzen halkasin-
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dan karmagik protein zincirlerine kadar uzanan molekiilleri bilgisayarinizda
lic boyutlu olarak seyredebilir, bunlari cekip cevirip detaylariyla oynayabilir,
hatta kendinize 6zgii molekiiller sekillendirmeyi deneyebilirsiniz. internet
lizerinde bu amaca yonelik bircok yazilim dolaniyor ama hem iicretsiz olsun,
hem gorsel agidan etkileyici olsun, hem de Windows siiriimii bulunsun diyor-
saniz sanirim Pymol’den iyisini bulmak zor. Pymol, http://pymol.sourcefor-
ge.net adresinden licretsiz olarak indirebileceginiz li¢ boyutlu bir kimyasal
modelleme yazilimi ve gorsel etkileyiciliginin yaninda, detaylan
http://pymol.sourceforge.net/capabilities.html adresinde yer alan diger bir-
cok ozellik barindiriyor. Bilimsel yazilimlarin hemen hepsinde oldugu gibi
bunda da yazilimi kullanabilmenin 6tesinde konu hakkinda bilgi sahibi olma-
niz lazim, yine de bu isin gorsel yoniiniin nasil olacagini merak eden kullani-
clar icin programin sagini solunu gelisigiizel kurcalayarak enteresan sonug-
lara ulasmak miimkiin.

Windows kullanicilarinin Pymol’ii calistirabilmek icin yukaridaki internet
adresine girerek Download linkinden Pymolwin32.zip benzeri ismi olan dos-
yayla birlikte Python dosyasini da indirip kurmalari gerekiyor. Bu arada isle-
tim sistemi olarak Linux’u tercih ediyorsaniz, ayni kategoride bir diger
yazilm olan Ghemical’e (http://www.bioinformatics.org/ghemical) bak-
madan gecmeyin.

PC’ler de

Bir siiper bilgisayar olusturmanin temel-
de iki yolu vardir: Ya paralel islem yetene-
gine sahip yiizlerce, hatta binlerce islemciyi
ve bunlarin ihtiya¢ duyacaklari kaynaklari
kendiniz bir araya getirirsiniz, ya da dagitik
isleme (distributed computing) adi verilen
yontemi kullanirsiniz. Dagitik islemede kul-
lanicilar 6nce kiiciik bir yazilimi bilgisayar-
larina yiiklerler, daha sonra bu yazilim aras-
tirma merkezinden aldigi verileri bilgisayar
bos kaldigi zamanlarda isleme koyar ve el-
de ettigi sonuclari merkeze geri gonderir.
Boylece bircok goniillii bilgisayarin atil is-
lem giiciinden olusan dev bir siiperbilgisa-
yar ortaya cikar. Bu sekilde bir araya geti-
rilen dagitik isleme sistemlerinin ne derece
giiclii olabileceginin en iyi 6rneklerinden bi-
rine hatirlarsaniz gectigimiz yilin Nisan
ayinda yine bu kdsede yer vermistik. Dagi-
tik isleme agimi kanser tedavisine yonelik
aragtirmalar icin kullanan United Devices
adl bir kurulus (http://members.ud.com),
22 ocak 2002 tarihinde Intel, Microsoft,
Oxford Universitesi ve National Foundation
of Cancer Research adli kurumlarla yaptigi
isbirligiyle mevcut sistemini sarbon tedavisi
icin umut olabilecek 3.5 milyar molekiiliin
analizi icin seferber etmis ve bundan sade-
ce 24 giin sonra 3.5 milyar molekiiliin ana-
liziyle ilgili calismalarin tamamlandigini
aciklamigti.

Normalde belli projeler icin ayrilan bu
tip sistemlerin kurulumu ve bunun icin ge-
reken yazilim paketlerinin fiyati 20.000 do-
lardan baglayip 200.000 dolara dogru tir-
maniyor. Ancak herkesin veya her isin ihti-
yaci bu derece genis yatirimlari kapsamaya-
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bilir. Diistintin ki 50 bilgisayarin oldugu bir
arastirma ortamindasiniz, giindiizleri cali-
sanlariniz bilgisayarlarinda gerekli isleri ya-
piyorlar ama geceleri biitiin bilgisayarlar
uykuya cekiliyor. i§te bu tarz bir potansiye-
li degerlendirmek isteyenler icin, Sun tara-
findan Sun ONE Grid Engine adli ticretsiz
bir ¢6ziim sunuluyor (http://gridengi-
ne.sunsource.net). Ancak StarOffice, Ope-
nOffice, Solaris isletim sistemi ve Java tek-
nolojisinin arkasindaki isim olan Sun firma-
sinin sagladigi bu iicretsiz ¢dziim sadece
Solaris, UNIX ve Linux isletim sistemleri
lizerinde calistyor, Windows siiriimii mevcut
degil. Bu da ag lizerinde bu ise sevkedile-
cek bilgisayarlarin bu ii¢ gruptan herhangi
birine dahil isletim sistemleriyle calismalari
geregini doguruyor. Windows siiriimiiniin
olmamasi sizin icin bir dezavantaj degilse,
licretsiz siiriimiin sadece bir calisma grubu-
nun tek bir proje lizerine dagitik isleme
yontemiyle calisabilmesine imkan veren
ozelliginden faydalanabilirsiniz. Ayrica sis-
tem kimin sisteme en biiyiik katkiyr yaptigi
veya sistemden en c¢ok kimin yararlandigi
gibi istatistikleri de tutarak yatirimlarin ne
yone yapilmasi gerektigi konusunda fikir
verebiliyor. Dokiimanlarini inceledigim ka-
dariyla kurulumu ve kullanimi biraz karigik
olmakla birlikte, konuya ilgi duyanlar icin
iyi bir baslangi¢c noktasi olabilir.

Bu arada dagitik isleme iizerine daha
genis bilgiye ve bu konuda uygulama gelis-
tirmek icin 6zel olarak hazirlanmis araclara
ilgi duyarsaniz, http://www.globus.org ve
http://www.cs.wisc.edu/condor adreslerini
ziyaret edebilirsiniz.

Cebe Giriyor

Her yil Ocak ayi baslarinda Las Vegas’ta yapilan Con-
sumer Electronics Show (CES) adli fuar, bircok yeni ve
ilging teknolojinin ilk kez kendini gdstermesine sahne
oluyor. Gegtigimiz sene bizim de sayfalarimizda duyurdu-
gumuz, ancak soz verildigi halde 2002’de piyasaya ¢ik-
may1 beceremeyip Wired sitesinin diizenledigi ankette yI-
lin en balon 10 iiriinii arasinda gosterilen 0Q0’dan son-
ra (http://www.oqo.com), bir Mini PC tasarimiyla daha
karsilagtik. Vulcan Inc. Adli firmanin gelistirme asamasi
tamamlandiktan sonra iiretim icin diger firmalara lisans-
lamayi planladigi bu cihaz, neredeyse bir cep bilgisayari
boyutunda, ama aslinda diipediiz bir PC. Vulcan’in bu ci-
hazinin, su ara ortalikta gezen en kiigiik diziistii bilgisa-
yar olan ve Bilisim 2002’de bizim de gériip bayildigimiz
Sony Ul’in yarisindan daha kiiciik oldugu belirtiliyor.
800x480 coziiniirliiglinde 5.8 in¢ renkli ekran, 20 GB
sabit disk, USB 2.0 arabirimi ve kablosuz baglanti dzel-
likleriyle donatilacak olan driiniin planlanan cikis zama-
m 2003 yili sonu, tahmini satis fiyati da 1200-1500 do-
lar arasi. Bakalim bu cihaz vaktinde yetisecek mi...




