ITU KIMYA MUHENDISLIGI

TLISANSUST1
Lo SEMPOZY UML

‘ T\\ - -
<4 |/G\'.
J'; . *

A\ Kitapgid
/é} Y~ ® o

::ILTJQNNSUQ 26 " 04 .1 9 ITO Ayazaga Kampusu

Deprem Muhendisligi ve Afet Yonetimi Enstitisi

BOLUMU 083 O_‘I 7 OO Prof. Dr. Remzi Ulker Konferans Salonu

Glimpsem—  (Qoreankivva  CTIprag  Cargill €8

TEKFEN ENGINEERING



ITU Kimya Miihendisligi Béliimii 1. Lisansiistii Sempozyumu, 26 Nisan 2019



ITU Kimya Miihendisligi Béliimii 1. Lisansiistii Sempozyumu, 26 Nisan 2019

iTU Kimya Miihendisligi I. Lisansiistii Sempozyumu Ozet Kitabi
26 Nisan 2019, istanbul
ISBN: 978-975-561-511-0

Editorler:  Dr. Ogr. Uyesi Gamze GUMUSLU GUR (gamgur@itu.edu.tr)
Dog. Dr. Fatma Elif GENCELI GUNER (gencelie@itu.edu.tr)

Sempozyum Diizenleme Komitesi:
Prof. Dr. Gilhayat NASUN SAYGILI
Dog. Dr. Fatma Elif GENCELI GUNER
Dr. Ogr. Uyesi Gamze GUMUSLU GUR
Aras. Gor. Mustafa SERTBAS

Aras. Gor. Marcel BALCIK

Aras. Goér. Nuray YERLI

Aras. Gor. Taylan MARAS

Aras. Gor. Arzu BAYRAK

Aras. Gor. Gamze NESE

Aras. Gor. Kardelen KAYA

Endiistriyel Sponsorlar:
iIKMIB

ORGANIK KIMYA
TEKFEN MUHENDISLIK
TUPRAS ArGe
CARGILL

Jiiri Uyeleri:

Prof. Dr. Hale GURBUZ (iTU)

Prof. Dr. Hanzade ACMA (iTU)

Prof. Dr. Géktug AHUNBAY (iTU)

Prof. Dr. Melek TUTER (iTU)

Dr. Gllgin CEM OZERAL (ORGANIK KIMYA)
Yiimaz ARSLAN (TEKFEN MUHENDISLIK)
Eren YALIN (TEKFEN MUHENDISLIK)

Gizem KUSOGLU (TUPRAS ARGE)
Dr. Ediz AKSOY (CARGILL)
Barig KAYA (CARGILL)


mailto:gamgur@itu.edu.tr
mailto:gencelie@itu.edu.tr

ITU Kimya Miihendisligi Béliimii 1. Lisansiistii Sempozyumu, 26 Nisan 2019

iICINDEKILER/CONTENTS

SEMPOZYUM PROGRAMIL.....coiiiiiiii e 7
SOZLU SUNUM OZETLERI.........cocooiiiiiiiiiiiiectetete ettt 11

AMINO ASIT ILE FONKSIYONELLESTIRILMIS KNT/POLIAMID INCE FiLM NANOKOMPOZIT
DESALINASYON MEMBRANI URETIMI.....coiiiiiiiieiiiciieisisisicieee e 12

ILAG/PROTEIN YUKLU PEKTIN-ZEOLIT HIDROJEL YARA ORTULERI TASARIMI VE
KARAKTERIZASYONU. ......ouiiiiiiitseieieie ettt se st ettt s e s enees 13

CANDIDA ANTARCTICA B LIPAZININ PIRING KABUGU KULU UZERINE FARKLI YONTEMLER ILE
IMMOBILIZASYONU VE FARKLI LAKTONLARIN POLIMERIZASYONUNDA KULLANILMASI........... 14

SBF ORTAMINDA URETILEN HIDROKSIAPATIT-JELATIN KOMPOZIT MALZEMELERIN ILAG SALIM
PERFORMANSININ INCELENMESI........coctiiiiiririeieie sttt e e 15

EFFECTS OF CU AND K PROMOTERS ON I-AL203 SUPPORTED IRON CATALYST FOR LIGHT
OLEFIN PRODUGCTION.....cutttttiitiieeiis ittt ettt e e e e e s 1 et e e e e e e s teeesassaasn s rnneereneeeeesnannes 16

OKSIJENCE ZENGIN ORTAMDA BASINGLI KOMUR, BiYOKUTLE VE BIYOKOMUR YAKMA
TEKNOLOJILERININ GELISTIRILMESI VE KARBONDIOKSIT TUTUNUMU. .....coviviiiiciricieeee e, 17

DIETIL KARBONAT URETIMI ICIN TEK VE CIFT REAKTIF BOLGELI REAKTIF DISTILASYON
KOLONLARININ KONTROLU. ...ttt ettt s nenens 18

PEGYLATED CARBON NANOTUBES AS NANOCARRIERS FOR CANCER THERAPY: IN SILICO, IN
VITRO AND IN VIVO STUDIES......cooiiiiiiiiiiii ettt e e e e e e s 19

TEMIZLENMIS SENTEZ GAZINDAN HAFIF OLEFIN URETIMINE YONELIK KATALIZOR

GELISTIRILMESI. ..ottt bttt et b et b e b sanas 20
MODELING OF EUTECTIC FREEZE CRYSTALLIZATION FOR NaCl AQUEOUS SOLUTION............ 21
POSTER SUNUM OZETLERI..........c.coouiiiiiiieeeeeeee et 23
PAINKILLER DRUG LOADED TRANSDERMAL PATCH.....cociiiiiiie e 24

ENDUSTRIYEL BORAKS ATIK COZELTISININ OTEKTIK DONMA KRISTALIZASYONU ILE GERI
KAZANILMAS . ...t e e eeee s e e e ee e e eeeeeeeee e ee e eeeeeese s e 25

PROCESS SIMULATION OF FISCHER-TROPSCH SYNTHESIS FOR PRODUCTION OF LIGHT
O E R IN S . e 26

YER ALTI KOMUR GAZLASTIRMA TEKNOLOJISI ILE ESKISEHIR-ALPU LINYIT REZERVINDEN

SENTEZ GAZI URETIMIi: TEKNO-EKONOMIK DEGERLENDIRMELER..........ccccccviiiiiiiriisieieieieenen, 27
ILAC YUKLU POLIURETAN FILMLERIN HAZIRLANMASI VE KARAKTERIZASYONU...........cccc....... 28
PEKTIN-MOF HIDROJEL YARA ORTUSU TASARIMI VE KARAKTERIZASYONU...........cccccovuruennnnne. 29

DENEYSEL VE MODELLEME YONTEMLERI ILE POLIURETAN FILMLERDEKI PURUZLULUK VE
KRISTALINITENIN FIBRINOJEN ADSORPSiIYONU UZERINDEKI ETKILERININ BELIRLENMESI...30



ITU Kimya Miihendisligi Béliimii 1. Lisansiistii Sempozyumu, 26 Nisan 2019

ANESTEZIK OZELLIKLI ILACLARIN MFI TiPi ZEOLIT YAPILARINA YUKLENMESININ MONTE
CARLO SIMULASYONLARIYLA INCELENMESI ..o 31

BAKTERI VE INSANA AiT RIBOZOMAL KOMPLEKSLERDE RIBOZOMAL GIKIS TUNELI-PEPTIDIL
TRANSFERAZ MERKEZi ARASINDAKI ALLOSTERIK ETKILESIMIN INCELENMESI...........ccccceueee. 32

POTASYUM VE CINKO METALLERININ TiO2 DESTEKLI DEMIR KATALIZORLERINE
EKLENMESININ FISCHER TROPSCH SENTEZI ILE HAFiIF OLEFIN URETIMINE ETKILERININ
ARASTIRILMASILL ... e e e e s s e sne e e 33

LIPASE IMMOBILIZATION AND PCL NANOCOMPOSITE SYNTHESIS........ccccoooiiiii 34

KANSER TEDAVISINDE ILAC TASIMA AMACIYLA KULLANILACAK KARBON NANOTUPLERIN
FONKSIYONELLESTIRILMESI ..ottt 35

GLIKOLITIK ENZIM PIRUVAT KINAZDAKI ALLOSTERIK ILETISIM YOLLARININ REZIDU AGYAPI
MODELI TLE TAHMINIL ...cceiitisee ettt 36

H2 AYRISTIRILMASINDA  KULLANILACAK YOGUN METALIK MEMBRAN REAKTOR
MODELLEMESI ...ttt ettt ettt es et s e ee st en s 37



ITU Kimya Miihendisligi Béliimii 1. Lisansiistii Sempozyumu, 26 Nisan 2019



ITU Kimya Miihendisligi Béliimii 1. Lisansiistii Sempozyumu, 26 Nisan 2019

SEMPOZYUM PROGRAMI



ITU Kimya Miihendisligi Béliimii 1. Lisansiistii Sempozyumu, 26 Nisan 2019

TEKFEN Oturumu

Prof.Dr. Remzi Ulker Konferans Salonu
Yonetici

Dr.Ogr.Uyesi Gamze GUMUSLU GUR

Jiiri Uyeleri
Dr. Giilcin CEM OZERAL ORGANIK KIMYA
Eren YALIN TEKFEN MUHENDISLIK
Gizem KUSOGLU TUPRAS ArGe
Dr. Ediz AKSOY CARGILL

Prof.Dr. Hale GURBUZ ITU KMM

PROGRAM
8:30-8:50 Kayt
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9:00-9:20  Amino Asit ile Fonksiyonellestirilmis KNT/Poliamid Ince Film
Nanokompozit Desalinasyon Membrani Uretimi .
Aysa GUVENSOY - Danisman: Prof.Dr. Birgiil TANTEKIN ERSOLMAZ

9:20-9:40  Tlac/Protein Yiiklii Pektin-Zeolit Hidrojel Yara Ortiileri Tasarim ve
Karakterizasyonu o ) ) o .
Banu KOCAAGA - Danisman: Dr.Ogr.Uyesi Ozge KURKCUOGLU LEVITAS

9:40 - 10:00 Candida Antarctica B Lipazimin Pirin¢ Kabugu Kiilii Uzerine Farkh
Yontemler ile Iimmobilizasyonu Ve Farkh Laktonlarin

Polimerizasyonunda Kullanilmasi ) o
Cansu ULKER TURAN - Danigsman: Prof.Dr. Yiiksel GUVENILIR

10:00 - 10:20  SBF Ortaminda Uretilen Hidroksiapatit-Jelatin Kompozit Malzemelerin
la¢ Sahm Performansinin incelenmesi
Ebru KAHRAMAN: Danisman: Prof.Dr. Giilhayat NASUN SAYGILI

10:20 - 10:40 ARA

10:40 - 11:10 Tematik Konusma:
Prof.Dr. Selim SENKAN, UCLA Kimya Miihendisligi
“Conversion of COz to Fuels and Chemicals for a Sustainable Society”

11:10-11:30 Effects of Cu and K promoters on y-Al203 supported iron catalysts for
light olefin production
Hadi Rahnamaei ZONOUZ: Danisman: Prof.Dr. Hiisnii ATAKUL

11:30 - 11:50 Oksijence Zengin Ortamda Basinch Komiir, Biyokiitle Ve Biyokomiir
Yakma Teknolojilerinin Gelistirilmesi Ve Karbondioksit Tutunumu
Hande CUKURLU - Danisman: Prof.Dr. Hasancan OKUTAN

11:50 - 12:10 PEGylated Carbon Nanotubes as Nanocarriers for Cancer Therapy: In
silico, In vitro and In vivo Studies
Mehdi MERAN - Danisman: Prof.Dr. F. Seniha GUNER

12:10 - 13:30 TUPRAS Poster Oturumu



ITU Kimya Miihendisligi Béliimii 1. Lisansiistii Sempozyumu, 26 Nisan 2019

Yonetici

CARGILL Oturumu

Prof.Dr. Remzi Ulker Konferans Salonu

Dog.Dr. F. Elif GENCELI GUNER

Jiiri Uyeleri
Dr. Giilgin CEM OZERAL ORGANIK KIMYA
Yilmaz ARSLAN TEKFEN
Gizem KUSOGLU TUPRAS ArGe
Dr. Ediz AKSOY CARGILL

Prof.Dr. Hanzade ACMA  ITU KMM

PROGRAM
13:40 — 14:10

14:10 - 14:30

14:30 — 14:50

14:50 - 15:10

15:10 - 15:30

15:30 - 16:30

16:30 — 16:45

Timur Erk, TOBB Kimya Sanayi Meclis Baskani
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Melis KIRARSLAN - Danigman: Dr.Ogr.Uyesi Gamze GUMUSLU GUR
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ORGANIK KIMYA En Iyi Poster Sunumu Odiilii
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SOzLU SUNUM OZETLERI
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AMINO ASIT ILE FONKSIYONELLESTIRILMiS KNT/POLIAMID iNCE FILM NANOKOMPOZIT
DESALINASYON MEMBRANI URETIMi

Aysa GUVENSOY, Prof. Dr. S. Birgiil TANTEKIN-ERSOLMAZ

Kimya Miihendisligi B6limi, Istanbul Teknik Universitesi, Tirkiye

Karbon nanotipler (KNT) Ustlin su gegirgenlik 6zellikleri sebebiyle ince film nanokompozit membran
malzemeleri arasinda 6ne g¢ikmaktadir. Deneysel ve hesaplamali ¢alismalar KNT uglarinin hidrofilik
gruplar ile fonksiyonellestiriimesinin hem iyon giderimini hem de KNT-polimer arasindaki etkilesimleri
arttirabilece@ini ortaya koymustur. Bu calismada amino asit ile fonksiyonellestiriimis KNT'lerin
desalinasyon performansi Uzerindeki etkisi hem hesaplamali hem de deneysel olarak incelenmistir.
Biyolojik hiicre membranlarindaki aquaporin kanallarindan esinlenilerek fonksiyonel grup olarak yiksek
hidrojen bagdi kurma kapasitesine sahip Asparajin (Asn) amino asidi kullanilmigtir. ikinci grup olan 8-
aminokaprilik asit (ACA) ise gorece buyik ve apolar molekuler yapisi sebebiyle secilmigtir. Molekiler
simulasyon g¢alismasinda karboksil iyonu, Asn ve ACA amino asitleri baglanmis g farkli KNT ve saf
KNT olmak tzere toplam doért simulasyon sistemi olusturulmustur. Bu sistemlerde su, Na* ve CI- gegisi
Molekdiler Dinamik (MD) yontemiyle arastinimistir. Su molekdllerinin KNT’ye girisindeki baskin etkinin
sterik engel oldugu ve Asn ile ACA’nin su gegisini zorlastirdigi gézlenirken; iyon gegisinde sterik engelin
yanisira elektrostatik etkilesimlerin de énem kazandigi ve amino asidik gruplarin iyon giderimini
iyilestirdigi gorilmustir. Deneysel calismada COOH ile fonksiyonellestiriimis olarak satin alinan
KNT’lere Asn ve ACA gruplari baglanmig; fonksiyonellestirme TGA, XPS ve Raman analizleri ile
dogrulanmistir. Fonksiyonel KNT’ler destek tabaka olarak kullanilan polisulfon UF membraninin
g6zeneklerine vakum filtrasyon ile yerlestiriimis; segici poliamid tabaka arayiizey polimerizasyonu ile
sentezlenmistir. Elde edilen TFN membranlarin SEM, AFM, XPS, su temas agisi analizleri ve
performans testleri Asn amino asidinin karboksil ve ACA’ya goére poliamidin ¢apraz baglanmasini arttirip
kalinligini azalttigini, yizey hidrofilikligini arttirdigini ve tuz gideriminden 6din vermeden su akisinda

iyilesme sagladigini géstermektedir.
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ILAG/PROTEIN YUKLU PEKTIN-ZEOLIT HIDROJEL YARA ORTULERIi TASARIMI VE
KARAKTERIZASYONU

Banu KOCAAGA, F. Seniha GUNER, Melkon TATLIER, Ozge KURKGUOGLU

Kimya Miihendisligi B6limi, Istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Kronik inflamatuvar deri hastaliklari, hastalarin yagsam konforlarini olumsuz yénde etkileyen ve kesin
tedavisi olmayan bir immin hastalik grubudur. Bu hastaliklarin tedavisinde, kontrolli ilag salimi
yapabilen yara 6rtlist uygulamalari hentiz mevcut degildir. Bu motivasyonla bu ¢alismada, kontrolli ilag
salimi yapabilen pektin temelli yara ortuleri gelistiriimistir. Yara ortistnin mekanik 6zelliklerini artirmak
icin Na- veya Zn-zeolit-A kullaniimistir. Yapilan 6n c¢alismalarla ¢apraz baglayici olarak CaCl2,
plastiklestirici olarak ise gliserin segilmistir. Oncelikle, pektin-zeolit hidrojelinin tasarim parametrelerini
incelemek amaciyla model ilag olarak teofilin kullaniimigtir. Ardindan, lokal anestezik prokain ve
hastalarin albimin eksikligi problemini gidermek amaciyla serum albimin (BSA) yukli filmler
gelistiriimis, ilag/protein salim mekanizmalari incelenmistir. Film hazirlama metodunun ilag salim
profiine etkisi de ¢alismada incelenmigti. Bu amagla, farkli capraz baglayici ve zeolit-A
konsantrasyonlarinda (i) membrana ve (ii) matrise difizyon metotlar kullanilarak ilag yukli hidrojeller
hazirlanmistir. Protein yikleme galismalari farkli pH ve BSA konsantrasyonlarinda gerceklestiriimistir.
ilag/protein yiikli filmler, FTIR, DSC, SEM, AFM, reometre, in- vitro hiicre canliigi ve in-vitro yara
iyilesmesi calismalariyla karakterize edilmistir. ilagc salim performanslari UV-spektrofotometre aracilig
ile, dinamik yara ortlisii ortalama pH-6.4 degerinde 6lgiilmiistir. ilag salim mekanizmasini aydinlatmak
amaciyla, pektin hidrojelinin molekiler seviyede yaptigi etkilesimler ns mertebesinde tim-atom
molekiler dinamik simulasyonlari ile incelenmigtir. ICP analizi ile film iginde gergeklesen iyon
dinamiginin filmlerin ilag salim performansina énemli dlgtide etkiledidi belirlenmistir. CD-UV analizi ile
proteinin filmlerden salimi esnasinda islevsel yapisini korudugu anlasiimistir. In vitro deneyler pektin-
zeolit temelli yara Ortisunin hicre canhligini ve go¢ etme dzelliklerini korudugunu kanitlamistir. Son
olarak, filmlerin oksijen ve su buhari gecirgenligi hizlar ticari numune Kaltostat® ile karsilastiriimisg,

gelistirilen yara Ortusunun Ustunligu gosterilmigtir.

Sekil 1. Pektin-zeolit-A hidrojel filmi prokain salim profili ve molekiler gosterimi.

Tesekkiir: Katkilarindan dolayi TUBITAK 111M439 ve ITU-BAP 41165 tesekkiirler.
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CANDIDA ANTARCTICA B LIPAZININ PIRING KABUGU KULU UZERINE FARKLI YONTEMLER
iLE iIMMOBILIZASYONU VE FARKLI LAKTONLARIN POLIMERIZASYONUNDA KULLANILMASI

Cansu ULKER TURAN, Yiiksel GUVENILIR

Kimya Miihendisligi Béliimdi, istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Bu calismada, Candida antarctica B lipazi (CALB) yenilenebilir bir kaynak olan piring kabugu kulu
uzerine (RHA) fiziksel adsorbsiyon ve ¢apraz baglama ydntemleri ile immobilize edilmistir. Elde edilen
immobilize enzimlerin aktivite tayinleri yapilmis ve protein yiikleme oranlari élgiilmistiir. immobilize
enzimlerin optimum calisma sicakligi ve pH’1, sicaklik, pH ve depolama stabiliteleri ile tekrar
kullanilabilirligi incelenmis ve serbest CALB enzimi ile karsilastiriimistir. Ayni enzimin bagka bir tasiyici
Uzerine immobilize edilmis halde ticari bir formu da (Novozyme 435) mevcuttur. Yapilan tim oélgimler,

Novozyme 435’e de uygulanarak karsilastirma yapilmistir.

Calismanin ikinci agamasinda, her iki ydntem ile de immobilize edilmis CALB enzimi katalizérligiinde,
farkli sicaklik ve reaksiyon sirelerinde halka agilmasi polimerizasyonu ile polikaprolakton (PCL)
sentezlenmistir. En yiksek molekidl agirhgr (Mn = 14000 g/mol) fiziksel adsorbsiyon ile immobilize
edilmis CALB katalizérligiinde elde edilmistir. Kaprolakton monomerine ek olarak, valerolakton ve
pentadekalakton gibi farkli lakton halkasi blykliklerine sahip monomerlerin enzimatik polimerizasyonu
da gerceklestirilmistir. Bu polimerizasyonlarda biyokatalizor olarak PCL sentezinde daha iyi performans
gbstermis olan fiziksel adsorbsiyon ile immobilize edilmis CALB enzimi kullaniimigtir. Ote yandan, yine
ayni enzim katalizérliginde bu monomerlerin kaprolakton ile kopolimerizasyonlari da basarili bir sekilde
gercgeklestiriimistir. Ayrica tim bu polimerizasyon ¢alismalari Novozyme 435 ile de gergeklestiriimis ve

elde edilen sonuglarin yakin oldugu gorulmustur.

Sonug olarak, yenilenebilir bir kaynak Gzerine CALB immobilizasyonu gerceklestirilerek serbest enzimin
stabilitesi arttirlimis ve lakton polimerizasyonunda basarili bir sekilde kullanimi saglanmistir. Elde edilen
sonuglarin Novozyme 435 performansina yakinligi, piring kabugu kiline immobilize CALB’nin ticari
enzime iyi bir alternatif oldugunu géstermektedir. Calismanin ilerleyen asamalari, enzimatik olarak

sentezlenen bu polimer ve kopolimerlerin biyomedikal alanlarda kullanimi izerine olacaktir.
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SBF ORTAMINDA URETILEN HIDROKSIAPATIT-JELATIN KOMPOZIT MALZEMELERIN iLAG
SALIM PERFORMANSININ iNCELENMESI

Ebru KAHRAMAN, Giilhayat SAYGILI

Kimya Miihendisligi Bélimii, istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Sistematik olarak antibiyotik ile gerceklestirilen tedavilerin istenmeyen yan etkileri ve yiuksek maliyetli
olmasi sebebi ile, son yillarda ilag yukli kompozit malzemeler ile yapilan kontroll ilag salimi ¢alismalari
6nem kazanmistir. Hidroksiapatit, (HAp, Ca10(POa4)s(OH)2) apatit benzeri kemik yapisina sahip, kemik
ve dis bilesiminde bulunan bir biyoseramik malzemedir. Biyouyumlulugu, biyoaktifligi ve toksik olmamasi
sebebi ile yapay kemik malzemesi, kemik ve dis implantlari, ila¢g salimi gibi uygulamalarda kullanimi
bulunmaktadir. Bu nedenle, yalnizca HAp veya HAp iceren kompozit malzemeler kontrolll ilag salimi
uygulamalarinda ilag tasiyici ortam olarak tercih edilebilmektedirler. Ancak, oldukga kirilgan ve sert bir
yapliya sahip olmasi, hidroksipatitin yalniz basina klinik uygulamalarda kullanimini sinirlandirmaktadir.
Hidroksiapatitin mekanik yapisinin getirdigi dezavantajlar, polimer bir malzeme ile kompozit halinde

kullanimi ile azaltilabilmektedir.

Bu calismada, oncelikle SBF (Simulated Body Fluid) ortaminda hidroksiapatit-jelatin (HAp-GEL)
kompozit malzeme Uretimi ve puskurtmeli kurutucu ile ilag ylklemesi yapilmistir. HAp-GEL kompozitleri
cOktlirme yontemi ile hazirlanmis ve ¢apraz baglama ajani olarak gluteraldehit (GA) kullaniimistir. Farkh
gluteraldehit ve jelatin miktarlari ile calisilarak gluteraldehit ve jelatinin ilag yikleme verimi ile birlikte ilag
salim profili tizerine etkisi incelenmistir. ilag olarak 5-Fluorouracil (5-FU) kullaniimistir. ilag salim profilleri
Sifir Derece, Birinci Derece, Higuchi ve Korsmeyer—Peppas olmak lizere dort farkh kinetik modele gére

olusturulmustur.

Elde edilen kompozitlerin karakterizasyonu FTIR, SEM, TGA ve XRD kullanilarak yapilmistir. ilag salim
profillerine goére, kompozitlerdeki jelatin miktar arttikga ilk ani salimin arttigi gértlmustar. Capraz
baglama ajani orani arttirildijinda da benzer sekilde ilk ani salimin arttigi gézlenmistir. Gluteraldehitin
toksik yapisi da g6z énune alindiinda, disuk gluteraldehitli kompozitlerin ilag salim uygulamalarinda
kullanima daha uygun oldugu sonucuna variimistir. Calisilan dért farkl kinetik model igerisinde, HAp-

GEL kompozitlerinin en fazla Brinici Derece kinetik modele uygunluk gosterdigi gorulmustir.
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EFFECTS OF CU AND K PROMOTERS ON I'-AL203 SUPPORTED IRON CATALYST FOR LIGHT
OLEFIN PRODUCTION

Hadi ZONUOZ, Hiisnii ATAKUL

Kimya Miihendisligi Béliimdi, istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Fischer-Tropsch synthesis (FTS) is one of the leading “solid-to-liquid” or “gas-to-liquid” technology
producing synthetic liquid fuels from various sources including coal, biomass, coal/biomass mixture,
natural gas, LPG...etc. It is also the only and effective method whereby synthesis gas (syngas) can be
directly converted to light olefins C; — C; and commonly known as Fisher-Tropsch —to —olefins (FTO).
Light olefins, on the other hand are unsaturated hydrocarbons containing two to four carbon atoms, i.e.
ethylene, propylene and butylene and they are important chemical feedstocks for production of many
chemicals. FTO, which is catalytic process, has been widely studied and various catalysts have been
used to produce light olefins. The iron (Fe)- and cobalt- (Co), ruthenium (Ru)-based catalysts are found
to be the most promising catalysts. Iron-based catalysts are more effective and useful and have
advantages such as lower price, higher tolerance to H2/CO ratio, lower methane selectivity and flexible
product selectivity from light olefins to long-chain hydrocarbons, in comparison to the Co- and Ru-based
catalysts. However, many catalysts used in the FTO process suffer from low olefin selectivity, high
methane selectivity and sever carbon deposition. The modified catalysts prepared with different
techniques have been used to improve their performance in the FTO process. One way to achieve this
purpose is to use promotors. On the other hands, various support materials, including TiOz, y-Al2Os3,
ZrO2 and SiOg, etc., have been used in the synthesis of catalysts to enhance their durability, activity and

the production rate of olefins.

In this study, we synthesized Fe- based Fe/ y-Al203 catalysts promoted with potassium (K) and copper
(Cu) for production of olefins from syngas by FTO process and investigated the effects of promotors on
their performances. The promoted catalysts were designated as xFeyP/ y-Al2O3s, where X, y and P show
the Fe percentage, promotor percentage and type of promotor in the catalysts, respectively.-The
synthesized catalysts were tested by using a High Throughput Catalyst Performance Analyzing System
at 1atm and different reaction temperatures. Adding 1-4% of promoters (K and Cu) to 25Fe/y-Al>Os
resulted in changing in the light olefins production rate and olefin to paraffin (O/P) ratio. 25Fe1.25Culy-
Al203 and 25Fe1.25K/y-Al203 catalysts attained the highest O/P ratio and the olefin production rates.
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OKSIJENCE ZENGIN ORTAMDA BASINGLI KOMUR, BiYOKUTLE VE BiYOKOMUR YAKMA
TEKNOLOJILERININ GELISTIRILMESiI VE KARBONDIOKSIT TUTUNUMU

Hande CUKURLU, Hasancan OKUTAN

Kimya Miihendisligi Béliimdi, istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Gunimuizde dinyanin karsi karsiya oldugu en 6nemli sorunlardan birisi her gegen gin artan eneriji
ihtiyacinin ekonomik ve gevresel agidan surdirilebilir bir sekilde karsilanabilmesidir. En dnemli ener;i
kaynaklarindan olan kémur, yakit olarak ylksek kullanim potansiyele sahiptir. Ancak koémdurlerin
kullaniimasi 6nemli ¢gevresel sorunlari da beraberinde getirmektedir. Bunlarin basinda bir sera gazi olan
CO:2 salinimi gelmektedir. CO2 salinimini azaltmak igin 6n goérilen en uygun karbon yakalama ve

depolama (CCS) teknolojisi oksi-yanma teknolojisidir.

Farkli uzmanlk alanlarindaki kurumlarin (iTU, ODTU, Ege Universitesi, Karabiik Universitesi ve
TUBITAK-MAM) altyapisi ve insan kaynaklari kullanilarak TUBITAK ARDEB 1003 Projesi gercevesinde
2014-2017 yillari arasinda gergeklestirilen isbirligi ile Glkemizde ilk defa yerli kdmurlerimizin tek basina
ve biyokitle/biyokdmir karigimlariyla dolagimli akigkan yatakta oksi yakma, SO giderme, baca gazinda
CO:2 zenginlestirme ve sogutmalylksek basingta sikistirma ile CO2 tutma/depolama konularinda énci
calismalar yapiimistir. Bolimimiizde baslatilan bu ¢alismalarin devami olarak, 2018 yilinda “Oksijence
Zengin Ortamda Basingh Komdr, Biyokitle ve Biyokdmir Yakma Teknolojilerinin Gelistiriimesi” isimli
projemiz TUBITAK ARDEB 1003 projesi olarak desteklenmis ve proje ¢alismalarina 2018 yili itibariyle
baglanmistir. iTU, EU, TUBITAK-MAM ve MU ortakhi ile hayata gegirilen ikinci projenin amaci kémiir,
biyokiitle, biyokitleden uretilmis biyokdmr ve bunlarin karisimlarini CO2 tutma teknolojileri ile entegre
bir sekilde, yiksek verimlerle ve gevresel etkileri minimum diizeyde kalacak sekilde yakmak igin basingli
oksi-yanma teknolojisinin gelistiriimesidir. Bu amag¢ kapsaminda CO: ayirma ve depolama c¢alismalari

iTU Kimya Mihendisligi tarafindan yiritilmektedir.

Projenin arastirma bursiyeri olarak ylksek lisans tez calismasinda, literatir bilgileri baz alinarak
ChemSep’ de simllasyon calismalari tamamlanmis ve deney matrisleri olusturulmustur. Deneysel
calismalarda oksi-yanma sonucu olusan baca gazindan CO: tutulmasi konusunda ylksek basing ve
disuUk sicaklik sartlarinda bir seri testler gergeklestirilecektir. Planlanan deneysel galismalar igin bir
onceki projede kurulan “Laboratuvar Olgekli Karbondioksit Tutma ve Depolama Deney Diizenegi” nde
onemli revizyonlar yapilmis ve deney Unitesi hazir hale getirilmistir. Tim bu ¢alismalar tamamlandiginda
elde edilecek deneysel sonuglar simllasyon sonuglari ile karsilastirilabilecek, teorik ve deneysel verim

hesaplari da yapilabilecektir.
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DIETIL KARBONAT URETIMI iGIN TEK VE GiFT REAKTIF BOLGELI REAKTIF DISTILASYON
KOLONLARININ KONTROLU

ilayda N. OKSAL, Devrim B. KAYMAK

Kimya Miihendisligi Béliimdi, istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Ginden glne artan c¢evresel ve ekonomik kaygilar, proses intensifikasyonu ihtiyacini arttirmaktadir.
Proses intensifikasyonunun kimya muihendisligi alanindaki en iyi érneklerinden birisi olan reaktif
distilasyon kolonlari, reaksiyon ve ayirma islemlerinin ayni Unitede gergceklesmesine ve dolayisiyla
yatirim ve enerji maliyetlerinin dismesine olanak saglar. Literatirde bakildiginda reaktif distilasyon
kolonuyla ilgili tasarim ve kontrol calismalarinin blylk c¢ogunlugunda tek kademeli reaksiyon
sistemlerinin incelendigi gérilmektedir. Az sayidaki ardisik iki reaksiyon iceren sistemlerin yatigkin hal
tasariminin incelendigi calismalarin tamaminda tek reaktif bdlgeli reaktif distilasyon kolonlari
kullanilmistir. Yakin tarihli bir galismalarinda biri varsayimsal digeri gergek olmak tzere iki 6rnek icin tek
ve ¢ift reaktif bolgeli reaktif distilasyon kolonlarinin yatiskin hal tasarimlarini inceleyen Yu ve arkadaslari,
cift reaktif bolgeli reaktif distilasyon kolonlarinin ekonomik agidan daha avantajli oldugunu belirtmislerdir
[1]. Ancak cift reaktif bolgeli reaktif distilasyon kolonlarinin tek reaktif bolgeli kolonlara gére daha astiin
olup olmadigini sdyleyebilmek igin yatigkin hal tasarimlariyla birlikte dinamik davraniglari ve kontrol
edilebilirlikleri de incelenmelidir. Bu amagla yola ¢ikilan bu ¢alismada, yatiskin hal tasarimi Yu ve
arkadaslari tarafindan yapilmig olan, iki kademeli ardigik transesterifikasyon reaksiyonlari yoluyla dietil
karbonat Uretiminin gerceklestigi tek ve ¢ift reaktif bolgeli reaktif distilasyon kolonlarinin kontrol
edilebilirligi karsilastirimasi amaglanmistir. Bu amagla iki sicakhida dayall, (g farkli kontrol yapisi Aspen
Dynamics simulasyon programi kullanilarak tasarlanmistir. Kontrol yapilarinin  gurbizlGgidnin
incelenmesi icin Uretim hizina £%20, reaktan safliklarina da %5 oraninda bozan etkenler verilmistir.
Sonuglar, tasarim maliyeti bakimindan avantajli olan cift reaktif bolgeli reaktif distilasyon kolonlarinin,
uygun kontrol ediciler kullanildidinda tek reaktif bolgeli reaktif distilasyon kolonlarina alternatif olacak

nitelikte oldugunu gostermistir
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PEGYLATED CARBON NANOTUBES AS NANOCARRIERS FOR CANCER THERAPY: IN SILICO,
IN VITRO AND IN VIVO STUDIES

Mehdi MERAN, Ozge KURKCUOGLU, F. Seniha GUNER

Kimya Miihendisligi Béliimdi, istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Fabrication of novel nanocarrier is often restricted by administration problems of drugs, such as low
solubility, inefficient blood circulation time and the inability of drugs to cross cellular barriers. Owing to
their unique physicochemical and biological properties, carbon nanotubes (CNTSs) are an important class
of nanomaterials that make them promising nanomaterials for bio-imaging and biomedical applications.
The advantages of using a carbon nanotube-based therapeutics delivery system include improved
efficiency of tumor targeting due to an auto-internalization and near-infrared property of the carbon
nanotubes which can be efficiently employed in living organisms. In this study, it was established that
pyrene bearing polyethylene glycol (PEG) can anchor onto the graphitic surface of carbon nanotubes
noncovalently through 1-11 interactions. We have developed a multifunctional nanoplatforms based on
noncovalent strategy in CNT coating. First, all-atom molecular dynamics (MD) simulations study
indicated the stability of SWNT/pyrene-PEG (SWNT/Pyr-PEG) structures at a molecular level that is not
attainable with experiments. CNTs were then synthesized, characterized, and were noncovalently
coated with pyrene bearing PEG2000, PEG5000, PEG12000 and branched PEG5000. Several
techniques including TGA, NMR, UV and TEM, were employed to characterize each sample. For longer
PEG chains, more effective coating of SWNTs was obtained, resulting in more biocompatible
SWNT/Pyr-PEG nanomaterials. The number of SWNTs coated by Pyr-PEG was highly dependent on
the length of pyrene bearing PEG polymers. Moreover, the short SWNTs showed a higher amount of
PEG coating with respect to the long SWNTs. In vitro cell viability results demonstrated a dose-
dependent cytotoxicity of coated SWNTs. Short SWNTs coated with longer PEG chains have low
cytotoxicity to be used in in vivo studies. In vivo blood circulation time studies on mice revealed that
SWNTSs coated with branched PEG5000 have the higher biocompatibility to be used in cancer therapy

and imaging.
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TEMIZLENMIS SENTEZ GAZINDAN HAFIF OLEFIN URETIMINE YONELIK KATALIZOR
GELISTIRILMESI

Melis KIRARSLAN, Gamze BEHMENYAR, Gamze GUMUSLU GUR

Kimya Miihendisligi Béliimdi, istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Hafif olefin olarak bilinen etilen, propilen ve bitilen kimya endistrisinin yapi taslaridir. Petrol kullanilarak
hafif olefinler Gretilir. Fakat petrolde disa bagimhhd azaltmak icin kémir ya da biyokitle
gazlastirimasindan sentez gazi (CO ve H2) elde edilip bu gaz karisimi kullanilarak tek asamada Fischer-

Tropsch sentezi ile hafif olefinler (FTO) Uretilebilir.

Bu projede temizlenmis sentez gazindan FTO sentezi ile C2-C4 olefinlerini Gretmek amaglanmistir. Bu,
uygun katalizér formilasyonlarini bulup FT sentezindeki Grin dagihmini hafif olefinlere dogru
kaydirmakla mumkindir. Bu galismada sentezlenen katalizérlerde aktif metal olarak Fe, destek
malzemesi olarak SBA-15, MCM-41, aktif karbon; promotér olarak Mn kullaniimistir. Destek
malzemeleriyle kitlece %10 Fe iceren katalizorler, yalin ve kitlece %2 Mn promotor ilaveli olarak
hazirlanmistir. Sabit yatakh reaktorde; 260°C ve 10 bar, 340°C ve 10 bar, 340°C ve 20 bar olmak Uizere
g farkli reaksiyon kosulu denenmistir. Literatlirde belirtildigi gibi 260°C ve 10 bar reaksiyon kosulunda
yapilan deneyde Cs+ segiciligi fazla, C2-C4 olefin segiciligi distk ¢ikmistir. Bitin katalizérlerde 10 bar
basingta 260°C’den 340°C’ye sicaklik artisiyla C2-C4 olefin segiciliginde artis fakat 10Fe2Mn/MCM-41
ve 10Fe2Mn/AC katalizorlerinde CO dénusimunde azalma gorilmustir. Bitlin katalizérlerde 340°C’de
10 bardan 20 bara basing artisiyla donisim yiksek oranda artmis fakat olefin segiciligi azalmistir. Bu,
yuksek doénistimlerde olefin segiciliginin az oldugunu gostermektedir. CO donisimi ve C2-Cs olefin
seciciligi g6z dnunde bulunduruldugunda, hazirlanan katalizérler igin optimum FTO sentezi kosulunun
340°C ve 10 bar olduguna karar verilmistir. Promotor etkisine bakilirsa, MCM-41 ve AC’de Mn eklenmesi
olefin seciciligini beklenildigi gibi artirirken, SBA-15’te azaltmistir. C2-C4 olefin segiciligi %30,24 ile en
yuksek ¢ikan 10Fe2Mn/MCM-41 katalizérinin CO dénusimu %3,15te kalmistir.
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MODELING OF EUTECTIC FREEZE CRYSTALLIZATION FOR NaCl AQUEOUS SOLUTION

Mohammadreza AKBARKERMANI, Fatma Elif GENCELI GUNER

Kimya Mdihendisligi Bélimi, istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

One of the serious problems throughout the world is to access fresh water. Natural water and industrial
wastewater are suitable sources to provide fresh water. Besides, most of these water sources contain
valuable minerals. It is important to choose a sustainable method to provide fresh water and extract
valuable minerals economically. One of the novel technologies to gain water and valuable minerals from
an impure fluent is Eutectic Freeze Crystallization (EFC). EFC is a more economical way in comparison
with similar methods such as evaporation. Separation principle of EFC is to isolated ice and salt from a
saline solution based on their density differences at the eutectic point. One of the most abundant salts
on earth is sodium chloride which is contained in most of natural sources and industrial wastewaters. In
previous studies, extraction of sodium chloride from saline solutions via EFC was compared to various
conventional methods, such as evaporation. EFC process was reported to be energetically more
favorable. In this study, separation of ice and sodium chloride by a batch EFC process is considered
theoretically. Heat transfer in the crystallization condition and effect of crystal particles on the physical
properties of the solution are determined. Due to mainly formed ice crystals, properies of ice is assumed

as the whole crystal particles’s property. Results show that,

0] effect of ice crystals on the physical properties of the solution except viscosity is negligible,

(i)  time required to produce specific amounts of crystals,

a. is directly related to coolant temperature,
b. is inversely related to coolant volumetric flow rate,
C. is inversely and directly related to the scraper rotational rates at speeds lower and higher

than 100 rpm, respectively.
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PAINKILLER DRUG LOADED TRANSDERMAL PATCH

Aybiike TAVASLI, Banu KOCAAGA F. Seniha GUNER
Istanbul Technical University, Department of Chemical Engineering, Maslak, Istanbul 34469 Turkey

Transdermal drug delivery has been studied by many researchers using different oils and polymer
matrix. The aim of this study is to design a pectin based transdermal patch of procaine (Figure 1) which
aims to contribute to research by explore new methods. Pectin is a biodegradable and biocompatible
biopolymer. It has good gelling mechanism, easily modified biochemistry. It also has carboxyl groups in
its structure that lead to enable to form “egg-box” model. Controlled drug release mechanism is due to

the formation of the typical egg box structure of pectin [1].

Drug-loaded

/' patch

Natural

Skin diffusion

Figure 1. Drug-loaded transdermal patch [2].

Throughout the study, low methoxy pectin is used as a polymer matrix, glycerol is plasticizer, and CaCl:
is cross-linker. Procaine a local anesthetic of the ester type, is chosen as a model drug molecule. Castor
oil (CO), polyethylene glycol (PEG) and benzyl alcohol (BA) are used as penetration enhancers. Drug
loaded biofilms are prepared by mixing method and dried at room temperature. The in vitro permeation
studies have been conducted a period of 7 h which samples are collected every 60 min and the last
sample is collected on 24. h by using Franz diffusion cells with cellulose nitrate filter at 37 + 2°C. Results
are reported in Figure 2. Datasets for this study are collected using FTIR, DSC, contact angle, as well

as swelling experiment (Figure 3).
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Figure 2: Drug diffusion profiles on the filter Figure 3: The drug- loaded pectin film after
after 24 h application of the film swelling experiment at 25°C and
36°C, respectively.
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ENDUSTRIYEL BORAKS ATIK GOZELTISININ
OTEKTIK DONMA KRISTALIZASYONU iLE GERI KAZANILMASI

Aysegiil OKUMUS, Elif GENCELI GUNER

Kimya Miihendisligi B6limi, Istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Dinyada énemli minerallerden biri olan borun endulstriyel alanda birgok kullanim alani bulunmaktadir.
Dunya toplam bor rezervlerinin %73.4’nin Turkiye’dedir. Maden cikarma, isleme ve stratejik dneme
sahip UrUnlerin Uretimi esnasinda gliinde tonlarca bor atigi olusmaktadir. Endistriyel siireclerde agiga
¢ikan bu kati ve sivi atiklar yiksek oranda bor oksit icermektedir. Bor atiklarini geri dénustirmek, hem

Ulke ekonomisi icin hem de cevre temizligi ve insan sagligi icin 6nemli bir rol oynamaktadir.

Cevresel ve ekonomik kosullar géz éniine alindiginda, yenilikgi bir ydntem olan Otektik Donma
Kristalizasyonu (ODK), bu galismada, bor atiklarinin geri kazaniimasinda kullanilacaktir. Faz
diyagraminda 6tektik nokta, buz ve tuzun ayni anda kristallendigi ve termodinamik olarak buz-tuz-¢ézelti
sistemin dengede bulunabilecegi en disik sicaklik degeridir. ODK teknoloijisi ile atik ¢ézeltiden diisiik
maliyette olusan saf buz ve saf tuz kristalleri, yogunluk farkiyla birbirlerinden kolayca ayriimaktadir.
Daha 6nce pek cok atik ¢ozeltiye uygulanan; Uretilen saf buzun stire¢ suyu olarak kullanabilecegi, saf
tuzun ise Urln olarak degerlendirilebilecegi 6tektik donma kristalizasyonu, atigin ekonomik ve ekolojik

olarak degere donustirilmesi agisindan dikkat gekici bir ayirma ve saflastirma islemidir.

Bu deneysel galismada, yeni tasarlanmis kesikli ve surekli ¢calisan 5 litre kapasiteli 6tektik donma
kristalizérl kullanilarak, ETIi Maden isletmeleri atik boraks ¢dzeltisi icin; kristalizér performansi, buz ve
boraks tuz Uretim kapasiteleri, kristallerin boyutlari, blyime kinetikleri ve Grunlerin safsizlik icerikleri
incelenecektir. Alt ve Ust kisimlarinda sirasiyla buz ve tuz trlin toplama gikislari olan kristalizériin bes
farkli noktasindan sicaklik hassas bir sekilde toplanip kontrol edilmektedir. Yapilan ilk deneylerde
boraks-su (Naz2B4O7-H20) sisteminin 6tektik noktasi tayin edilmistir. Boraks tuz ve buz kristalleri tanecik

boyut, gérinim ve biylime kinetikleri Olympus BX51 marka mikroskop altinda incelenmektedir.
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PROCESS SIMULATION OF FISCHER-TROPSCH SYNTHESIS FOR PRODUCTION
OF LIGHT OLEFINS
Esra KELEL, Gamze GUMUSLU GUR

Kimya Miihendisligi B6limi, Istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Light olefins, such as ethylene, propylene and butylene; are critical for chemical industry, because they
are used as raw materials in production of many chemicals. Olefins are generally obtained via indirect
methods like methanol to olefin and dimethyl ether to olefin processes. In addition to these conventional
production methods, light olefins can also be directly produced by Fischer —Tropsch to olefins (FTO)
process. The Fischer-Tropsch synthesis is a catalytic chemical reaction in which carbon monoxide (CO)
and hydrogen (Hz) mixture, i.e. syngas, are converted to different molecular weight hydrocarbons. FTO
synthesis concentrates on production of C2-Cs olefins. CO conversion, selectivity to olefins,
olefin/paraffin ratio are main variables of FTO process which not only depend on type of catalyst used
in reaction, but also on the process conditions; temperature, pressure, syngas content and composition,
H2/CO ratio.

The objective of this study is to develop a suitable process for the production of light olefins from purified
syngas obtained by gasification of Turkish lignite coal. Syngas produced from Turkish lignite is generally
low in Hz content, hence requires an additional conditioning step where H2 composition is increased
through water-gas shift reaction. In this project, a complete process including conditioning of syngas
and FTO synthesis will be designed. Process simulations will be performed in ASPEN HYSYS software.
Effect of parameters such as temperature, pressure, syngas content and compositions, and H2/CO feed

ratio on CO conversion and selectivity to C2-C4 olefins will be investigated.

26



ITU Kimya Miihendisligi Béliimii 1. Lisansiistii Sempozyumu, 26 Nisan 2019

YER ALTI KOMUR GAZLASTIRMA TEKNOLOJISI IiLE ESKisEHiR-ALPU LINYIT REZERVINDEN
SENTEZ GAZI URETIMi: TEKNO-EKONOMIK DEGERLENDIRMELER
Fatma UNAL, Hasan Can OKUTAN

Kimya Miihendisligi B6limdi, Istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Son yillarda yapilan sondaj galismalari ile Ulkemizdeki komir rezervi kapasitesi 17 milyar tona
ulasmistir. Tlrkiye’de bulunan koémdurler genellikle dusik 1sil degerlige sahip linyit ve alt-bitimlG
kodmurlerdir. YUksek oranda nem ve Kkuokurt icerdikleri igin bu linyitlerin dogrudan yakilarak
gazlastiriimalari ¢gevreye zarar vermektedir. Ayrica dusik i1sil degerlikleri nedeniyle klasik madencilikle
degerlendirilmeleri ekonomik degildir. Gazlastirma teknolojisi bu linyitlerin degerlendiriimesinde

kullanilabilecek en uygun yéntemlerden biridir.

Bu tez kapsaminda Ulkemiz linyit envanterine yakin zamanda kazandirilan Eskisehir-Alpu rezervine yer
alti kbmur gazlastirma prosesinin uygulanabilirligi ve sentez gazi Uretimi teknolojik ve ekonomik agidan
incelenmistir. Calisma kapsaminda gazlastirma reaksiyonlarinin termodinamik &zelliklerinden
yararlanilarak denge modeli kurulmustur. Elde edilen denklem takimi bir algoritma haline getirilerek
MATLAB yazilim programi gelistirilmistir. Gelistirilen MATLAB yazilim programi ile Eskisehir-Alpu linyit
rezervinden Uretilebilecek sentez gazinin bilesim ve 1sil degerleri elde edilmistir. Ayrica tez kapsaminda
oksitleyici gazin gesidinin, kdmurdeki kukurt iceriginin, kullanilan su buhari/hava oraninin ve sistem

basincinin sentez gazi bilesimine ve 1sil degerligine etkisi incelenmistir.

Yer altt kdmir gazlastirma teknolojisinde maliyeti belirleyen en onemli faktérlerden biri kuyu sondaji
maliyetidir. Kontrolli olarak hareket ettirilen atesleme noktasi (CRIP) modeli diger modellere gore
birtakim UstlnlUklere sahiptir. Bu nedenle Eskisehir-Alpu linyit rezervine paralel CRIP ve lineer CRIP
modellerinin uygulandidi varsayilarak her iki model i¢in sondaj maliyeti hesaplanmigtir. Gaz sogutma,
kikurt uzaklastirma, hava ayirma unitesi (ASU) ve gig¢ santrali maliyetlerinin hesaplanmasinda ise
IECM (Integrated Environmental Control Model) yaziimindan yararlaniimigtir. Birim sentez gazinin
maliyetinin hesaplanmasi sonucunda en uygun prosesin oksitleyici olarak %95 oraninda O:z'nin

kullanildigi paralel CRIP modeli oldugu gézlenmistir.
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iLAQ YUKLU POLIURETAN FILMLERIN HAZIRLANMASI VE KARAKTERIZASYONU
Fulya GULMEZ*, Banu KOCAAGA, F. Seniha GUNER

Kimya Miihendisligi Béliimdi, istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Polimer temelli malzemeler sahip olduklari pek ¢ok 6zellikten dolay! biyomedikal alanda oldukga genis
kullanim alanina sahiptir. Bunlarin igcinde polilretanlar; dusuk toksisite, miikemmel kimyasal ve mekanik
ozelliklerinden dolayi 6nemli olup protez, implant ve kontrolll ilag salim sistemlerinde ve daha birgok
alanda yaygin olarak kullaniimaktadir. Klasik bir politiretan organik izosiyanat gruplari ile yiiksek molekdl

agirlikli polioller ve dislk molekdl agirlikli zincir uzaticilarin reaksiyonu sonucunda Uretilir.

Bu calismada, yara 6rtii malzemesi olarak kullaniimak iizere poliiiretan filmler Uretilmistir. ilag olarak
amino-ester gruplarina sahip bir lokal anestezik olan prokain hidroklorir segilmistir. Tek adim kdtle
polimerizasyonu yodntemiyle farkli formilasyonlara sahip polilretan filmler; poliol kaynadi olarak
polietilen glikol (PEG), izosiyanat kaynagi olarak hekzametilen diizosiyanat (HMDI), ¢apraz baglayici
kaynag olarak hint yagdi (HY) kullanilarak sentezlenmigstir. Sentezlerde 1,4-butandiol (BDO) zincir uzatici
olarak kullaniimistir. Sentezlenen poliiretan filmler FTIR ve DSC yontemleriyle karakterize edilmis,
ayrica sisme davraniglari belirlenmistir. Farkli molekil agirliklarinda ve farkli HY/PEG oranlarinda
sentezlenen polilretanlarin ilag ylkleme ve salim davranislari UV-spektroskopisi kullanilarak

incelenmisgtir.

Elde edilen verilere gore, polilretan sentezinde HY/PEG oranlarinin artmasinin ilag salimini azalttigi,
sentezde kullanilan PEG’in molekil adirliginin azalmasinin ise ilag saliminin artmasina neden oldugu
belirlenmistir. Ayrica ortam pH’sindaki degismelerin poliliretan matriksin ilag salim performansina etki

ettigi de gOsterilmigtir.
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PEKTIN-MOF HIDROJEL YARA ORTUSU TASARIMI VE KARAKTERIZASYONU

Gamze BAGIMSIZ*,Banu KOCAAGA, Mehran Aliari MiAVAGHI, F. Seniha GUNER

Kimya Miihendisligi Béliimdi, istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Meyve suyu yan sanayinin atik Grini olan pektin, insan vicudundaki hiicreler-arasi matrisin ana
bilesenlerine yapisal benzerligi bulunan anyonik ve dogal bir polisakkarittir. Toksik degildir,
biyouyumludur ve disik tretim maliyetine sahiptir. Ayrica antioksidan, antitimér ve anti-enflamatuar

Ozelliklerine sahiptir.

Son yirmi yilda hizla geligen, koordinasyon polimerleri olarak bilinen metal organik kafes yapilari (MOF),
ultra yiksek gdzeneklilige ve muazzam i¢ ylzey alanlarina sahip olmasi sayesinde ilag tasiyici sistem

olarak kullaniimaktadir.

Bu galismanin amaci, daha az toksik bir analog ve biyouyumlu bir alternatif olarak gelistirilmis, cok daha
uygun bir ilag tasiyicisi olan MIL-101 (Fe) formunda sentezlenen MOF ve disuk esterlesme dereceli
pektin polimeri kullanilarak, kronik enflamasyonlu deri hastaliklari tedavisi icin ilag salinim 6zelligi

bulunan yara 6értlist hazirlamaktir.

Hidrojel filmler sentezlenirken ilag taslyici sistem ve matris olarak pektin, plastiklestirici olarak gliserin,
capraz bagdlayici olarak CacClz, ilag tasiyici sistem olarak MIL-101(Fe) ve ilag olarak prokain
kullaniimistir. Membran sistem olusturarak ilag salim hizini kontrol edebilmek amaciyla matrise, 30

mg/g-film veya 50 mg/g-film konsantrasyonunda MIL101(Fe) eklenmisgtir.

Sentezlenen MOF’lu pektin filmlerin ve farkli pH'da ila¢ yliklenmis MOF’lu pektin filmlerin FTIR, DSC,
SEM, XRD teknikleri kullanilarak karakterizasyonu yapilmistir. MOF’lu pektin filmlerin yara 6rtusi olarak
uygunlugu ve htcre canliligi tzerindeki etkileri incelenmistir. UV-spektrofotometre kullanilarak ilag yikIu

hidrojellerin 289,9 nm’de ila¢ salim performansilari belirlenmigtir.

Calismada ilag yukli MOF iceren filmlerin karakterizasyon analizi sonucu basariyla sentezlendigi
sonucuna ulasiimistir. Hidrojel filmlerin ani ilag salimi yapmadidi ve kontrolll ila¢ salimina uygun
davrandigi, dermal fibroblast cells (ATCC) hicre canliligini arttirdigi ve yara 6rtusu olarak gerekli sartlar

sagladigi belirlenmisgtir.

Tesekkiir: Destegi igin TUBITAK a tesekkiir ederiz (Proje No:115M439).
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DENEYSEL VE MODELLEME YONTEMLERI iLE POLIURETAN FIiLMLERDEKiI PURUZLULUK VE
KRISTALINITENIN FIBRINOJEN ADSORPSIYONU UZERINDEKI ETKILERININ BELIRLENMESI

Gizem KELES, F. Seniha GUNER, Ozge KURKGUOGLU

Kimya Miihendisligi B6limdi, Istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Polimer malzemelerin kullanildigi énemli uygulama alanlarindan biri de biyomedikal alanidir.
Biyomedikal uygulamalarda tercih edilen biyomalzemelerin daha kullanigli hale getirilebilmesi igin
protein adsorpsiyonunun kontrol edilmesi oldukga 6nemli bir konudur. Protein adsorpsiyonunu birden
fazla faktor etkilemektedir. Proteinin, ¢dzeltinin ve adsorbent ylizeyinin 6zellikleri protein adsorpsiyonu
Uzerinde sinerjik bir etkiye sahip oldugundan protein adsorpsiyon olayini kontrol edebilmek
zorlagsmaktadir. Bu galismada, biyouyumlu bir polimer olan politiretan (PU) tercih edilmis olup purizIilik
ve kristalinitenin fibrinojen adsorpsiyonu Uzerindeki etkileri hem deneysel hem de matematiksel
modelleme ve simulasyon yontemleri ile belirlenmektedir. Deneysel ¢alisma kapsaminda, farkh ylzey
Ozelliklerine sahip PU film sentezleri yapilarak karakterizasyon cgalismalarinin tamamlanmasinin
ardindan, fibrinojen proteininin PU ylzeye adsorpsiyonu incelenmektedir. Deneysel c¢alismalar
sonucunda, polimerin hidrofilikliginin, kristalinitesinin ve purtzliliginun adsorpsiyonu belirleyen énemli
etmenler oldugu anlasiimaktadir. Fibrinojen anizotropik ve esnek bir yapiya sahiptir. Bu nedenle,
similasyon calismasina fibrinojenin esnek bdlgelerinin ve mentese hareketlerinin HingeProt internet
sunucusu kullanilarak belirlenmesiyle bagslanmistir. Esnek kisimlar fibrinojenin orta ve iki ucunda
bulundugu igin yapi modellemesi yapilirken fibrinojen birbirlerine yaylarla bagh t¢ nodul seklinde
modellenmektedir. Fibrinojen modelinin belirlenmesinin ardindan, ylzey plrizluligu ve kristalinitenin
adsorpsiyon Uzerindeki etkileri Brownian dinamigi similasyonu ile incelenmistir. Simulasyon ¢alismalari
sonucunda, kristalinitenin ve fibrinojenin sterik engelinin adsorpsiyonu belirledigi anlasiimaktadir.

Deneysel calismadan elde edilen sonuglarla simllasyon sonuglari karsilastiriimaktadir.
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ANESTEZIK OZELLIKLI ILAGLARIN MFI TiPi ZEOLIT YAPILARINA YUKLENMESININ MONTE
CARLO SiMULASYONLARIYLA iINCELENMESI

Ozlem KELES, Ozge KURKGUOGLU LEVITAS
Kimya Miihendisligi B6limi, Istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Kontrollli ilag salinim sistemleri son yillarda en ¢ok calisma yapilan uygulamalardan biridir. ilaglarin
kontrolli olarak salinimi belli zaman ve dozda hedef dokuya veya organa uygulanmasi dider ilag
tedavilerine kiyasla daha etkilidir. Bu ¢alismada, lokal anestezik etkiye sahip ilaglarin blyik gdzenekli
zeolit yapilarina adsorplanma mekanizmalari incelenmistir. Lokal anestezik etkiye sahip ilaglar prokain,
tetrakain ve dibiikain olarak segilmistir. ilag molekiilleri MFI tipi zeolit yapilarina yiiklenerek, ilag-zeolit
ylizeyi arasindaki etkilesimleri incelenmistir. ilag molekdillerinin ti¢ boyutlu yapilari pubchem veri
bankasindan elde edilmig, kismi atomik yuUkleri Gaussian Programi ile 6-31G, +, (d,p) baz seti
kullanilarak hesaplanmistir. MFI tipi zeolit yapisi Materials Studio programinda (1 0 0) tipi yuzey
kullanarak ve (2x2x2) slper-hlicre olarak modellenmistir. Na*l ve Zn*2 iceren zeolit yapilar da
modellenmis; boylelikle farkli yapida olan iyonlu veya iyonsuz zeolitlerin ilag tasima sistemleri igin
uygunlugu degerlendirilmistir. ilaglarin ve zeolit yapisinin enerjileri minimize edildikten sonra Grand
Canonical Monte Carlo yontemi ile ilaglar zeolitlerin gdzeneklerine ve ylzeylerine adsorplanmigtir.
Simulasyon sonuglari zeolit yapilara yuklenecek maksimum ilag miktari, izosterik adsorpsiyon isi
degerlerini icermektedir. Yapilan hesaplamalar sonucunda, gdzeneklere adsorplanan maksimum
prokain miktari 61,48 mg/g, maksimum tetrakain miktari 57,31 mg/g olurken diblkain molekl
boyutundan dolayr MFI gbzeneklerine adsorplanamamistir. MFI ylzeyinde ortalama adsorpsiyon
izosterik 1silarini karsilastirdigimizda prokain, tetrakain ve dibukain icin sirasiyla 58,79, 38,12, 44,59
kcal/mol’dir. Adsorplanmis prokain molekulintn izosterik isisinin diger ilaglar gére daha yliksek oldugu,
MFI gbézeneklerinden daha zor desorplanacagi ve daha kontrolli salinacadi anlasiimistir. Ayrica,
prokain MFI ylzeyine diger ilaglara kiyasla daha ¢ok ylklenmistir. Bu ¢alisma, MFI tipi zeolitlerin lokal

anestezik etkili kiguk molekdillerin kontrolli saliminda kullanilabilecegine isaret etmektedir.
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Sekil 1. MFI gézenekli yapisina yuklenen prokain molekulleri
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BAKTERI VE INSANA AIT RIBOZOMAL KOMPLEKSLERDE RIBOZOMAL GIKIS TUNELI-
PEPTIDIL TRANSFERAZ MERKEZi ARASINDAKI ALLOSTERIK ETKILESIMIN INCELENMESI

Pelin GUZEL'?, Ozge KURKGUOGLU!
Ystanbul Teknik Universitesi, Kimya-Metalurji Fakiiltesi, Kimya Mdhendisligi Bélim, Istanbul-Tiirkiye

2jstanbul Medeniyet Universitesi, Miihendislik ve Doga Bilimleri Fakiltesi, istanbul-Tirkiye

Ribozomal kompleksler genetik bilgiyi kullanarak canli hiicre igerisinde protein sentezini gergeklestirirler.
Ribozomal komplekste, birbirine uzak fonksiyonel merkezler arasindaki allosterik haberlesmenin,
protein sentezinin tim asamalarini kontrol ettigi deneylerle gdzlemlenmistirl. Allosterik yollar ise yeni
ilag baglanma bdlgeleri olarak degerlendiriimektedir. Son yillarda insana ait ribozomal kompleks
yapilarinin elde edilmesi, yeni antibiyotiklerin tasarlanmasinda bakteri ribozomlarina olan segiciligi

artirmak icin ¢cok degerli bilgiler sunmustur.

Bu calismada, T. thermophilus bakteriyel ribozomal kompleks yapisi (2wdk-2wdl.pdb) ile insana ait
ribozomal kompleks yapisi (4ug0.pdb)? ele alinmig; ribozomal c¢ikis tiineli (RGT) ve peptidil trasferaz
merkezi (PTM) arasindaki allosterik sinyallesme yollari tahmin edilmistir. Bu amag igin, ribozomal Ug-
boyutlu yapilarinin graf yapilar olarak tasvir edildigi en kisa k-patika yontemi? ve kaba 6lgekli molekdler

dinamik simulasyonu (Reduced Molecular Dynamics)*kullaniimistir.

Bu galismada, insan ve bakteriye ait ribozomal komplekslerin karsilastirilmasinin yani sira iki farkli
yaklasimla uygulanan yéntemlerin de birbirleriyle ve deneysel sonuglarla kargilastiriimasi saglanmistir.
Elde edilen sonuglara gobre; i. RCT ve PTM arasinda hesaplama yontemleriyle éngorilen allosterik
sinyallesme vyollarinin deneysel bulgularla ¢ok iyi seviyede uyumlu oldugu; ii. insan ve bakteri
sinyallesme yollarinin yiksek derecede korunurluga sahip rezidulerden olustugu; iii. iki farkli tire ait
ribozomal komplekslerin haberlesme mekanizmalarinin benzer oldugu, séylenebilir. Bu g¢alisma tire

6zgu spesifik antibiyotiklerin gelistirimesine isik tutacak degerli bilgiler saglamaktadir.

Referanslar:
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2. Khatter, H., et.al. (2015) Nature-520.
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POTASYUM VE GINKO METALLERININ TiO2 DESTEKLI DEMIR KATALIZORLERINE
EKLENMESININ FISCHER TROPSCH SENTEZI iLE
HAFIF OLEFIN URETIMINE ETKILERININ ARASTIRILMASI
Utku BURGUN, Hasan Can OKUTAN

Kimya Miihendisligi Béliimdi, istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Etilen, propilen ve butilen gibi kimyasal hammaddelere olan talep artigi alternatif ydntemler ile bu
hammaddelerin dretimini gerekli kilmaktadir. Hafif olefin Uretiminde, sentez gazinin metanol (MTO)
veya dimetil eter (DMTO) lzerinden eldesi mimkiindir. Fakat sentez gazinin direkt olarak Fischer-
Tropsch senteziyle hafif olefinlere dénisimi MTO ve DMTO ile kiyaslandiginda daha ilgi ¢ekici bir
secgenek olarak ortaya gikmaktadir. Bu agidan, kédmir kaynakli sentez gazinin, Fischer-Tropsch
sentezi ile hafif olefinlere dondstirilmesi Ulkemiz agisindan cazip bir alternatif olusturabilecektir.
TUBITAK-MAM Eneriji Enstitiisii ile birlikte hazirlanan “Temizlenmis Sentez Gazindan Hafif Olefin
Uretimine Yénelik Katalizér ve Reaktér Gelistiriimesi” isimli projemiz TUBITAK ARDEB 1003 Projesi
olarak destek gérmis ve proje ¢alismalarina 2018 yilinda baslanmistir. Proje kapsaminda katalizér
aktivite testleri, Universitemizde T.C. Kalkinma Bakanli§i destegiyle kurulan Sentetik Gaz Yakitlar Ar-
Ge Merkezi Katalizér Laboratuvarinda mevcut olan Yiksek Hizli Katalizér Performans Test Sistemi
kullanilarak gergeklestirilecektir. Test sisteminin 80 adet mikro reaktére sahip olmasi ve katalizorlerin
hizli analizi, hedefe yonelik yeni katalizorlerin kesfini mimkin kilmaktadir. Yiksek Lisans tez
calismasinda potasyum ve ginko elementlerinin TiO2 destekli demir katalizérlerine eklenmesinin
etkileri incelenecektir. Literatur bilgilerine gore, FT sentezi ile elde edilen Uriinlerin dagiimi,
geleneksel FT Kkatalizérlerine (Fe, Co, Ni, Ru) promotérlerin veya desteklerin eklenmesiyle
degistirilebilmektedir. Fischer Tropsch prosesinin termodinamik ve kinetik sinirlamalari nedeniyle,
ancak az sayida katalizor C2-C4 hidrokarbon fraksiyonunu yikseltebilmektedir. Bu bakimdan demir
bazli katalizérler, dislk maliyetleri, sentez gazindaki safsizliklara karsi dayanimlari, nispeten disik
metan secicilikleri ve genis drin araligi gibi O6zellikleriyle FT prosesi igin iyi bir segenek
olusturmaktadir. Bugiine kadar yapilan galismalarda kolay bulunabilirlikleri agisindan Al203, SiO2,
ZrO2 ve TiO2 destek malzemeleri olarak denenmistir. Deneysel galismalarimizda, Yuksek Hizli
Katalizor Performans Test Sistemi kullanilarak farkli demir igerikli TiO2 destekli katalizérler ile hafif
olefin eldesi incelenmis ve deneysel verilerden %20 demir yikli katalizér(in en iyi sonucu verdigi
gorulmuistir. Sentez gazindan distik molekdl agirlikli olefin tretiminde 6nem arz eden hafif olefinlerin
parafinlere oranini (O/P orani) artirmak igin, promotér olarak K ve Zn secilmis, agirlikca %1-3
oraninda %20Fe/TiO2 katalizériine yUklenmis, 310 °C ve atmosferik basing altinda test edilmistir.
Deneysel veriler, %20Fe/TiO2 katalizoérine kiyasla, %20Fe-%1Zn/Ti0O2 ve %20-%1K/TiO2

katalizorlerinin daha yuksek O/P orani ve olefin eldesinin mimkun olabilecegini gostermistir.
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LIPASE IMMOBILIZATION AND PCL NANOCOMPOSITE SYNTHESIS
Yasemin KAPTANA, F. Yiiksel Avcibasi Giivenilir?

alstanbul Technical University, Chemical and Metallurgical Engineering Faculty, Chemical Engineering
Department, 34469, Maslak-Istanbul/ TURKEY.

Recently, biodegradable polymers have been replacing conventional petroleum-based polymers.
Polycaprolactone (PCL) is aliphatic polyester with biodegradable nature. The aliphatic ester bonds in its
structure are susceptible to hydrolysis, causing biodegradability. PCL is biocompatible since its
degradation products can be either metabolised in the body or removed from the body directly (Kweon
et al., 2003). PCL has been approved by US FDA for use in medicinal practices (Li and Tan, 2014). PCL
can be synthesized via ring opening polymerization (Woodruff and Hutmacher, 2010). Polymerization of
g-caprolactone is catalyzed by lipase enzymes. Enzymes provide high selectivity, specificity and activity.
Immobilization is a technique to improve enzyme activity. Immobilization also permits repeated use of
enzymes by recovery (Sheldon, 2007; Hanefeld et al., 2009). Support materials can be used after

surface modification for improved results.

In our studies, rice husk ash was used as a support material for CALB immobilization. Rice husk is high
silica containing material. It is aimed to use polycaprolactone/silica hanocomposites synthesized by
enzymatic ring opening polymerization as a drug delivery system. The catalysis of this reaction will be
provided by CALB enzyme immobilized on rice husk ash. By preparing a compaosite containing inorganic
material, crystallinity is aimed to be reduced. Low and moderate crystallinity is a desired property for
potential drug delivery applications since high crystalline PCL decreases the mobility of the drug thus
causes it to be located at the surface (Lopez-Figueras et al., 2016). Additionally, enzymatic synthesis of

such composite material will provide an economic and green process.
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KANSER TEDAVISINDE iLAG TASIMA AMACIYLA KULLANILACAK KARBON NANOTUPLERIN
FONKSIYONELLESTIRILMESI

Yesim YENIYURT, Mehdi MERAN, F. Seniha GUNER

Kimya Miihendisligi B6limi, Istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Dinyada olumlerin 6nde gelen nedenlerinden biri olan kanserin tedavisi igin kullanilan ydntemler
sistemik etki gostermektedir. Biyomedikal alandaki gelismeler sayesinde gelisen ilag tasima sistemleri
ilacin timorlu boélgeye nifuzunu arttirabilmekte ve nano boyuttaki dagitim sistemleriyle dokulara
dogrudan iletilebilmektedir. Boylece sistemik etki yerine lokal etki saglayabilmektedir. Yapilan bu
calismada, ilag tasiyicisi olarak kullanilabilecek yeni bir nanomalzeme gelistirilmistir. Nanomalzemenin
iskeleti, fizikokimyasal 6zelliklerinin diger nanomalzemelere gore daha ustiin olmasi sebebiyle karbon
nanotlip (KNT) olarak segilmistir. KNT’lerin ¢oézundrliklerinin az olmasi kullanimini sinirlayici bir
ozelliktir. Hem bu problemi ¢6zmek hem de retikiloendotelyal sistem elemanlar tarafindan KNT’lerin
yabanci madde olarak algilanmasini dnlemek ve bdylece ilag yUkli KNT’lerin kanda kalma siresini
artirmak amaciyla yizeyleri hidrofilik ve biyouyumlu bir polimer olan polietilen glikol (PEG) ile
kaplanmigtir. KNT ylzeyinin hidrofobik olmasi nedeniyle yizeyin hidrofilik bir polimerle kaplanmasi
islemi birkag basamakta gerceklestirilmistir. ilk olarak PEG zincirine piren gibi aromatik gruplar iceren
9-florenilmetil kloroformat (Fmoc) aminoasiti baglanmis, daha sonra uzun PEG zincirlerinin n-n
etkilesimleri sayesinde tek duvarli KNT (TDKNT) duvarina tutturulmasi saglanmistir. Calismada farkh
molekdl agirligindaki PEG (Ma=2000, 5000 ve 12000 g mol?t) ile TDKNT yizeyinin non-kovalent
fonksiyonellestiriimesi basariyla gergeklestiriimis ve sentezlenen nihai Griinde Fmoc-PEG zincirlerinin
KNT’lere baglanma verimi ve askida kalabilme 6zelligi incelenmistir. En ylksek biyouyumluluk gésteren
nanotasiyici kanser tedavisinde kullaniimak Gzere ilag yikleme ve kontrolli salim g¢alismalari igin

secilmigtir.

Tesekkiir:

Calismaya verdikleri katkilardan dolay! Prof. Dr. Nilgiin Yavuz, Prof. Dr. Gurkan Hizal ve Aras.Gor.Elif
Baysak’a ve MGA-2019-41823 nolu projeye sagladigi maddi destek nedeniyle iTU BAP Birimi'ne

tesekkirlerimizi sunariz.
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GLIKOLITIK ENZiM PIRUVAT KINAZDAKIi ALLOSTERIK ILETiSiM YOLLARININ REZIDU AGYAPI
MODELI iLE TAHMINI

Zehra SARICA, Ozge KURKCUOGLU LEVITAS

Kimya Miihendisligi Béliimdi, istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Allosteri, bir efektoriin proteinin allosterik bdlgesi olarak tanimlanan aktif bolgeden farkl bir bélgeye
baglanmasi yoluyla, proteinin fonksiyonel aktivitesinin diizenlenmesi ile tanimlanir. Burada, efektérin
baglandigi bilgisi proteini olusturan amino asitlerin etkilesimleri ile uzak bodlgeye aktarilir. Son
zamanlarda, allosterik yollar tiire 6zgl segiciligi ylksek ilaglarin tasariminda hedef bolgeler olarak
degerlendiriimektedir. Bu noktada, glikolitik yolagi olusturan enzimler hem kanser hem de patojen
kaynakl hastaliklarin tedavisinde ilag hedefi olarak ele alinmaktadir. Piruvat kinaz glikolizde son adimi
katalize eder ve bu nedenle hiicresel metabolizmada anahtar bir enzimdir. Bu galismada, Homo sapiens
ve Staphylococcus aureus tirlerine ait gok sayida Ug-boyutlu kristal yapi, birbirine bagh digimlerden
olusan rezidu agyapilari olarak modellenmistir. Rezidllerin islevsel rollerini ve potansiyel allosterik
haberlesme yollarini ortaya c¢ikarmak igin, olusturulan agyapinin temel merkezlilik o6lclleri
hesaplanmistir. Bunlar, derece merkezIiligi, yakinlik merkezIiligi ve aradalik merkezliligidir. Elde edilen
blyulk veri setleri analiz edilmis ve Homo sapiens ve Staphylococcus aureus igin literatiirde bulunan
deneysel veriler ile karsilastirilmistir. Proteinin kontakt topolojisi bilgisine dayanan kaba-olgekli
yaklasimimiz deneysel bilgiler ile uyum igindedir. Ayrica elde edilen sonuglar, bu iki tlr arasindaki
allosterik yorelerin benzerlik ve farkliliklarini ortaya ¢ikarmistir. Elde edilen bulgular, tiire 6zgu seciciligi

yuksek ilaglarin tasarimi igin oldukga degerli bilgiler Gretmistir.

Tesekkiir. Bu proje TUBITAK-1001 (proje no: 218M320) tarafindan desteklenmektedir.
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H2 AYRISTIRILMASINDA KULLANILACAK YOGUN METALIK MEMBRAN REAKTOR
MODELLEMESI

Zeynep Cansu SENYELLI, Gamze GUMUSLU GUR

Kimya Miihendisligi Béliimdi, istanbul Teknik Universitesi, Tiirkiye

Gunumuzdeki eneriji ihtiyacinin yaklasik %80’ fosil yakitlardan elde edilmektedir. Fosil yakit kullaniminin
aksine enerji kaynagi olarak hidrojen kullanimi enerji kaynagdinin yeniden kullaniimasi ve ¢evreye verilen
zararlar dusunildigunde ginimuizde daha da 6nem kazanmaktadir. Bu nedenle ginimuzde hidrojen
enerjisi Uzerine olan ¢alismalar artmaktadir. Ancak hidrojenin saf olarak elde edilmesi ylksek maliyet
ve enerji gerektiren sureglerle gerceklesmektedir. Bu sorunun 6niline gecgerek, yiksek saflikta hidrojen
elde etmek amaciyla yapilan c¢alismalarda, Pd bazli membran teknolojileri 6nemli gelismeler
saglamaktadir. Bu calisma saf hidrojen Uretmek icin kullanilacak katalitik Pd-membran reaktor
modellemesi Uzerine odaklanmistir. Reaktor modellemesi yapilirken geleneksel reaktér boyutlari ve
mikro reaktdr boyutlarinin Hz ayristirma Uzerinde etkileri incelenecektir. Bunun yani sira ¢alisma
kosullari, hidrojenin iginden ayristirilacadi gaz karisimi kompozisyonu, akis yonlerinin etkisi, membran
tipi ve kalinhigi gibi parametrelerin ayristirma verimine etkileri sorgulanacaktir. Modelleme ve analizler
ANSYS (19.02) FLUENT programi kullanilarak gerekli kutle-i1si transferi, reaksiyon ve diflizyon

denklemlerinin ¢6zUmu ile gergeklestirilecektir.
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