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ÖZET

Bu çalışmanın amacı: zeytinin yapraklarında, olgunlaşmamış meyvelerinde bulunan ona acı tadı veren oleuropein ile önemli bir etken 
madde olan timolün termodinamiksel özellikleri, kimyasal aktiflik parametrelerinin (∆G, HOMO, LUMO, ∆(HOMO-LUMO), dipol mo-
ment) hesaplanmasıdır. Ayrıca bu değerlerin karşılaştırmasıyla birlikte radikalik yapılara karşı reaktif olup olmadıklarının tespit edilerek 
bununla ilgili yapılacak deneysel çalışmalara yön verilmesidir. Hesaplama yöntemi olarak RHF yöntemi kullanılmıştır. Bu yöntemler ve 
temel küme kullanılarak bileşiklerin tam optimize geometrik yapıları belirlenerek kimyasal aktivitesi değerlendirilmiştir. Hesaplamalarda 
Gaussian09W paket programından yararlanılmıştır. Bu yöntemi seçmemizin nedeni; molekülümüzün özelliklerini kısa sürede teorik olarak 
görmek, diğer yandan madde ve zaman kaybını önlemesi açısından oldukça önemli ve tercih edilebilir bir yöntem olmasıdır. Diğer önemli 
bir etken antioksidan madde olan timol ile karşılaştırıldığında; Oleuropeinde ki fenolik yapılardan dolayı kararsız özellikle radikalik yapı-
lara karşı reaksiyon vermeye yatkın olduğu görülmektedir. Sonuç olarak; Oleuropein’in RHF ile yapılan hesaplamalarından elde edilen ve-
riler ışığında; fenolik yapılardan dolayı kararsız, reaksiyon vermeye yatkın olduğunu ve metabolizmada zararlı mikroorganizmaların hücre 
yapısını bozarak antimikrobiyal etkili olacağı söylenebilir.
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Theoretical Investigation of Chemical Activity of Oleuropein Being Active Olive Ingredient

Abstract 

The thermodynamic properties of oleuropein, an important active ingredient in oleaginous fruits and their leaves, which are bitter in ol-
ive fruits of olives, are reactive against the radicalic structure with the use of chemical activity parameters (ΔG, HOMO, LUMO, ΔHO-
MO-LUMO and dipole moment) to determine if it is not to give direction to the experimental work to be done about it. The RHF method 
was used as the calculation method. These methods and chemical activity by determining the exact optimize geometric structures of the 
compounds using the base set. . The calculations have benefited from the Gaussian09W package program. The reason why we choose this 
method is that it is a very important and preferable method to see the properties of our molecules in a short time theoretically, that is, to pre-
vent matter and time loss. Another important factor is antioxidant thymol; Oleuropein phenolic structures suggest that it is unstable, prone 
to react, particularly susceptible to reaction against the radicalic structure. As a result; we can report that DFT and HF calculations were 
made. With the light of the data we obtained; it is unstable due to the phenolic structure, is prone to react destroying the cell structure and 
metabolism of harmful microorganisms. It can be said to be effective as antimicrobials.
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I.GİRİŞ
Zeytin,yaprağı ve yağı fenolik içeriği nedeniyle tıbbın 
önemli bileşenleri ve sağlıklı bir Akdeniz diyetidir [1, 2]. 
Zeytinde, oleuropein erken evrelerde çok miktarda bulunur: 
genç meyvelerde kuru maddenin % 14’üne ulaşabilir. Daha 
düşük olmasına rağmen, yeşil çekilmiş çeşitler hasatında se-
viyesi halen çok önemlidir [3]. Yapraklarda, oleuropein % 
19 (ağırlık / ağırlık) oluşturur [4]. Zeytin yapraklarından 
zeytin biyofenollerinin (OBP’ler) ultrason yardımıyla eks-
traksiyonu için etanol-su karışımlarının etkinliği araştırıldı 
[5] . Oleuropein, zeytin meyvesinin oluşumunun ilk dönem-
lerinde yani yeşil olgunlaşmamış döneminde oldukça yük-
sek miktarda bulunurken, olgunlaşmanın ileriki evrelerinde 
kademeli olarak miktarı azalan ve özellikle zeytinin meyve-
sine acılık tadı veren bir maddedir [6,7,8].

Deneysel olarak yapılan bir çalışmada; oleuropein’in hi-
perglisemi ve oksidatif stresin önlenmesinde avantajlı olabi-
leceğini gösterilmiştir. Diyabetle indüklenen oksidatif stres 
ve diyabetik komplikasyonların önlenmesinde oleuropein 
kullanımının yardımcı olabileceğini düşündürmektedir [9] . 
Diğer bir çalışmada ise; Doksorubisin (DXR) ile indükle-
nen kardiyotoksisite, esas olarak oksidatif stresle indüklenir, 
Oleropein hücre içi ve çevresel belirteçlerin değiştirilmesi 
ile ifade edilen DXR kaynaklı kardiyotoksisiteyi ortadan 
kaldırarak koruyucu bir etki yaptığı tespit edilmiştir [10].

Oleuropein, düşük yoğunluklu lipoproteinlerin (LDL) 
bakır sülfatla oluşturulan oksidasyonunu potansiyel olarak 
ve doza bağımlı olarak inhibe eder ve enzimler de dahil ol-
mak üzere proteinlere zarar verebilen oksidatif bir madde 
olan Hipoklorlu asidi (HOCl) inhibe etme hem de nitrik ok-
siti temizleme özelliği vardır [2,11]. Sudjana ve ark. [12] 
ticari Olea europaea (zeytin) yaprak özlerinin (oleuropein) 
Campylobacter jejuni’ye karşı antimikrobiyal etkinlik gös-
terdiğini belirtmişler. Zeytin yaprağı özünün HIV’in hücre 
iletimi, doza bağımlı bir şekilde ve HIV replikasyonu la-
boratuvar ortamında ki bir deneyde inhibe olduğu tespit 

edilmiştir [13]. Oleuropein ile muamele görmüş kültürler 
yaşlanma morfolojisinin görünümünde bir gecikme sergiler 
ve yaşam ömrü yaklaşık % 15 uzar [14]. Deneysel bir ça-
lışma da; Oleuropein spontan tümörler gelişen farelere oral 
yoldan uygulandığında, geri dönüşümsüz şekilde yuvarlan-
mış kanser hücreleri, çoğalmasını, motilitesini ve invazyo-
nunu önlediği görülmüştür [15].

Teorik bir çalışmada ise oleropein gibi fenolik yapıya sa-
hip Timokinonun radikalleri süpürmek için gaz fazında ve 
sıvı fazda (benzen, su) yoğunluk fonksiyonel teori yaklaşımı 
kullanılarak yapılan hesaplamalarda etkili olduğu saptan-
mıştır [16]. Susam yağı lignanları, yani sesamin ve sesamo-
lin hidrojen vasıtasıyla antioksidan aktivite gösterebilir. Se-
samin metabolitleri, katekol grubu en etkili hidrojen atomu 
donörü olarak bulundu ve en çok iyonlaşma eğilimi göster-
mektedirler. Bu nedenle, hidrojen atomu transferi (HAT) 
veya gaz fazında proton kaybı elektron transferi (SPLET) 
ve çözücülerdeki (benzen, su) DFT ile yapılan hesaplama-
lar sesiminin organizmada ki yüksek antioksidan aktivite-
sini açıklayabilir [17]. 

II. MATERYAL VE YÖNTEM
Oleuropein ve timol ün karşılaştırmalı olarak antioksida-
tif yapısını teorik olarak incelemek için; ChemDraw Ultra 
7.0 da çizimi yapıldı, Chem 3D de Gaussian output dosya-
ları oluşturularak Gaussian 09 programında RHF fonksiyo-
nel tabanı kullanılarak serbest enerji (∆G), HOMO, LUMO, 
∆(HOMO-LUMO) ve dipol moment hesaplamaları HF 
(Hartree-Fock) [18] metotlarıyla yapılmıştır.

III. BULGULAR
Zeytinin meyvesinden ve yaprağından elde edilen Oleuro-
pein’in diğer önemli bir antioksidan etken madde olan ti-
mol’ün RHF ile yapılan hesaplamalarından Tablo 1 ve Tablo 
2 deki sonuçlara ulaşılmıştır.

Tablo 1 Timol’ün RHF ile hesaplanan ∆G, HOMO, LUMO, ∆(HOMO-LUMO) ve dipol moment değerleri

RHF/STO-3G ∆G 
(Hartree)

HOMO
(eV)

LUMO
(eV)

∆(HOMO-LUMO)
(eV)

Dipol Moment
(Debye)

Timol -456.0472 2870 -0.23453 0.26714 -0.50167 1.2295

Timol’ün moleküler yapısı Şekil 1 de verilmiştir.
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Şekil 1 Timol’ün moleküler yapısı

Tablo 2 Oleuropein’in RHF ile hesaplanan ∆G, HOMO, LUMO, ∆(HOMO-LUMO) ve dipol moment değerleri

HF ∆G 
(Hartree)

HOMO
(eV)

LUMO
(eV)

∆(HOMO-LUMO)
(eV)

Dipol Moment
(Debye)

Oleuropein -1913.63598508 -0.22194 0.24592 -0.46786 2.7632

Oleuropein’in moleküler yapısı Şekil 2 de verilmiştir.

Şekil 2 Oleuropein’in moleküler yapısı
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IV. TARTIŞMA VE SONUÇ
Bu tablodaki sonuçlara baktığımızda; enerji değerlerinde 
Timol için RHF ile -456.0472 2870Hartree ve Oleuropein 
için ise -1913.63598508 Hartree. Oleuropein için reaksi-
yon istemliliğinin daha fazla olduğunu görmekteyiz. Ayrıca 
∆(HOMO-LUMO) aralığının küçük olması; Oleuropeindeki 
fenolik yapılardan dolayı kararsız, reaksiyon vermeye yat-
kın olduğunu göstermektedir. Bilgiç ve Uğurun yaptığı ça-
lışma da; Oleuropein pamuklu kumaşlara uygulanması ile 
yapılan antimikrobiyal etkinlik çalışmalarında; bu bileşi-
ğin gram-pozitif Staphylococcus aureus ve Escherichia coli 
gram-negatif bakterilerine karşı oldukça etkili olduğu göz-
lenmiştir [19]. Yapılan bu çalışma; elde ettiğimiz sonuçları 
desteklemektedir.

Özellikle HOMO değeri RHF ye göre -0.22194 eV ol-
ması radikalik yapılara karşı reaksiyon vermeye yatkın oldu-
ğunu göstermektedir. Bununla birlikte Oleuropein’in dipol 
moment değerinin 2.7632 debye olması polaritesinin timol-
dan yüksek olduğunu yani çözünürlüğünün oldukça iyi ol-
duğunu göstermektedir.

Burada oleuropein fenolik hidrojenleri glikoz parçası-
nın hidroksil gruplarıyla bir hidrojen bağ ağ oluştururarak 
en düşük enerji konformasyonunu oluşturduğu yarı ampirik 
ve ab initio hesaplamalarla saptanmıştır [20]. Fenolik bile-
şiklerin reaktif gruplarının (O-H ve C-H) 6-31 + G (d, p) ta-
ban kümeleri, yapısal özellikler ve serbest radikal inhibis-
yon mekanizması göz önüne alındığında; H-atom transferi 
(HAT), aşamalı elektron transfer-proton-transferi (SPLET) 
olarak aktif olduğu kanaatine varılabilir [21]. Serbest radi-
kallere karşı nasıl kimyasal aktivite gösterdiğini yukarıda 
bahsedilen literatür [20,21] bilgileri ile açıklayabiliriz.

Sonuç olarak metabolizmada zararlı mikroorganizmala-
rın hücre yapısını bozarak antimikrobiyal etkili olacağı ve 
en önemlisi radikalik yapılarla reaksiyon vermeye yatkın 
yani antioksidatif olduğu söylenebilir. Bu çalışma bu etken 
madde ile ilgili yapılacak deneysel çalışmalara da yön ver-
mesi açısından oldukça önemlidir.
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