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Ozet

Biberiyeden elde edilen ve bir¢ok kanser tiiriinde etkili olan karnasolun su ve etanol ile
etkilesimi teoriksel olarak Hartree-fock (HF) kullanarak hesaplandiginda; Karnasolun-etanol
etkilesiminin daha fazla oldugu ve daha kararli yap1 olusturdugu tespit edilmistir. Sonug

olarak karnasolun etanolde daha iyi ¢oziindiigiinii belirtebiliriz.
Anahtar Kelimeler: Biberiye,Karnasol,Su,Etanol,HF

Abstract

Carnosol, derived from Rosemary, is effective in many types of cancers and as calculated its
interaction with ethanol and water by using Hartree-Fock as theoretically; The interaction of
carnosol-ethanol is more than the other and It has been also identified of having more stable
structure than carnosol-water. As a result, we can specify the solubility of carnosol with

ethanol is better than the other one.
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1. Giris
Kiigiik igne uglu, yaprakli bu bitki Labiataem ailesindendir. Biberiye Avrupa’da gecmisten
beri tonik ve uyarict olarak kullanilmaktadir. Eski Yunanlilarin hafizay1 kuvvetlendirmek ve

konsantrasyonu artirmak amaciyla, bilginlerin baslarina biberiye c¢elenkleri taktigi
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bilinmektedir. Baharatlar ve sifali bitkiler arasinda en fazla kendine yer edinenler biberiye ve
ada cayidir [1]. Ada cay1 ve biberiye ekstraktlarinin siiperoksit baglama etkisinin troloks

(sentetik bir antioksidan)’ a kiyasla 15-20 kat daha fazla oldugu tespit edilmistir [2].

Yapilan bir ¢alismada; biberiye ve adacayinin domuz yagi lizerinden yiiksek aktiviteye sahip
oldugu bulunmustur [4]. Ayrica biberiye ve adagayi, karanfile gbére yag ve su
emiilsiyonlarinda daha yiiksek verim gdstermistir. Antioksidan etkiye sagduyulu bilesiklerin
izolasyonu ve tanimlanmasi i¢in deneysel ¢alismalar yapilmig ve biberiye ile adacaymin daha
yiiksek antioksidan aktivite goOsterdigi ortaya c¢ikmistir. Calismalar sonucu karnosol ve
karnosik asidin biberiyede birlikte var oldugu bulunmustur. Antioksidan 6zelligi yapisinda
bulunan karnosol, karnosik asit ve rosmarinik asitten kaynaklanmaktadir [1,3].Yiinlii kumasin
biberiye posasi ve sitrik asit karisimi ile boyanip, bes yikama sonunda antibakteriyel etkiye

sahip {irlin elde edilmistir [5].

Karnasol ile insan meme, yumurtalik, ve bagirsak timor hiicre ¢izgileri hiicre canliligi
azalmig ve fibronektin ve siispansiyon i¢inde kanser hiicrelerinin biiylimesi lizerinde kanser
hiicre yarigsmasini inhibe ettigi tespit edilmistir. Karnasol ayrica, yumurtalik kanseri
hiicrelerinde, EGF-bagli epitelial mezenkimal gecisi inhibe ettigi goriilmistiir [6]. Diger
yandan karnasol agr tedavisin de kullanilmakla birlikte kolon,gdgiis,prostat,deri ve 16semiye

kars1 oldukca etkili bir madde oldugu tespit edilmistir [7,8].

2. Materyal ve Metod

Bu caligmada,biberiyede bulunan karnasolun; etanol ve su ile etkilesimi HF yontemi ve
Polarize fonksiyonlar1 igeren 6-31G (d,p) temel kiimesi kullanildi. Bu yontemler ve temel
kiime kullanilarak bilesiklerin tam optimize geometrik yapilari belirlendi. Hesaplamalarda

GAUSSIAN 09W paket programindan yararlanilmistir.

Frekans hesaplamalar1 sonucu, bilesiklerin her biri i¢in, EO + Gor, p (dipol moment), HOMO
ve LUMO degerleri elde edilmistir. Elde edilen bu degerlerden yararlanilarak her bilesige ait

serbest enerji degisimleri (AG) hesaplanmistir.



3. Bulgular

Biberiyenin yapragindan elde edilen Karnasolun, su ve etanol ile etkilesimi
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Gaussian 09

programinda HF ile yapilan hesaplamalarindan Tablo 1, Tablo 2 ve Tablo 3 deki sonuglara

ulagilmistir.
HF AG (Hartree) HOMO LUMO A(HOMO-LUMO) Dipol Moment
Karnasol-Su -1133.6919538 | -0.21816 | 0.25962 -0,47778 6.5211

Tablol Karnasol-suetkilesiminin HF ile hesaplanan AG, HOMO, LUMO, A(HOMO-LUMO) ve Dipol Moment

degerleri

HF

AG (Hartree)

HOMO

LUMO

A(HOMO-LUMO)

Dipol Moment

Karnasol-Etanol

-1172.273438

-0.22142

0.25809

-0,47951

3.8381

Tablo2 Karnasol-etanol etkilesimininHF

Moment degerleri

ile hesaplanan AG, HOMO, LUMO, A(HOMO-LUMO) ve Dipol

HF AG (Hartree) HOMO LUMO A(HOMO-LUMO) | Dipol Moment

Karnasol -1058.7241958 -0.22873 | 0.25116 -0.47989 5.0137
Etanol -154,047721 -0,43869 0,08822 -0,52691 2,3456
Su -76,446564 -0,50245 0,16040 -0,66285 2,5875

Tablo3 Karnasol,etanol ve suyun HF ile hesaplanan AG, HOMO, LUMO, A(HOMO-LUMO) ve Dipol Moment

degerleri

Karnasol’un molekiil sekli, Sekil 1 de verilmistir.
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Sekil 1 Karnasol’un molekiil sekli

4. Tartisma ve Sonug¢

Bu sonuglara baktigimizda; Karnosol-su etkilesiminin A(HOMO-LUMO) farki;-0,47778 ve
Karnasol-etanol ise -0,47951. Karnosol-etanol daha kararli oldugunu gérmekteyiz. Karnosol-
su etkilesiminin serbest enerji degeri;-1133.69195 Hartree ile Karnasol-etanol ise -
1172.27344 Hartree dir. Karnasol-su etkilesimi ile Karnasol ile suyun toplamlari farkina
baktigimizda; -1.47881 Hartree ve Karnasol-etanol etkilesimi ile Karnasol ile etanoliin

toplamlar1 farkina baktigimizda; -40.49910 Hartreedir.

Biberiyenin yapragindan elde edilen ve antikanser antioksidan Ozellik gosterdigi literatiir
bilgilerinde belitilen karnasolun, su ve etanol ile etkilesimiyle ilgili ; Karnasolun-etanol
etkilesiminin daha fazla oldugu ve daha kararli yap1 olusturdugu tespit edilmistir. Karnasolun
etanol ile etkilesimi daha fazladir yani etanolde daha iyi ¢oziinlir dolayisiyla canli
metabolizmasinda biitiin doku ve hiicrelere ulagiminin ,teoriksel verilere dayanarak, daha

etkin oldugu tespit edilmistir.
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