Research Article

Tiirk Fen ve Saglik Dergisi Nomber 1

Year 2021
Turkish Journal of Science and Health Poaes 1A
ISSN: 2717-7173 https://dergipark.org.tr/tr/pub/tfsd

Received: 22.09.2020 Accepted: 24.12.2020

Bazi aktif maddelerin Kovid-19 icin inhibisyon etkileri
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OZET:

Tim diinyay! etkisi altina alan ve yayilan Kovid-19 a karsi gelistirilebilecek ilaglarin ilk basamagi olan etkin aktif maddelerin segimi igin
onemli olan hesapsal kimya galismasiyla ilgili bir kissm sonuglardan bahsedilecek. Bu salgin hastaliga karsi gerek asi gerekse ilag
galismalari tim hiziyla devam ederken, en dnemli mesele kisa zamanda dogru ilacin ortaya g¢ikariimasidir. Yaygin bir kullanimi olan
Favipiravirin oldukga etkili olduguna dair onaylanmasa da kisisel uygulamalar oldugu ile ilgili calismalar vardir. Geleneksel tedavi
amach ve o6zellikle besin takviyesi olarak kullanilan gesitli gidalarin hi¢ siiphesiz tarihsel siirecine baktigimizda birgok hastalgin
tedavisinde kullaniimistir ve kullanilmaktadir. Bu konuda en énemli Gzerine yogunlasilmasi gereken durum hangi hastalikta hangi
etken maddenin etkili oldugunun bilinmesidir. Geleneksel tedavi amagl kullanilan bitkilere baktigimizda; bircok ¢esit ve miktarda
etken madde bulunmaktadir, bunlardan en etkili olanin tespit edilmesi uzun zaman ve deneysel ¢alismalar gerekmektedir Bu durum
ilag tasariminda ki asamalari oldukga uzatmaktadir. Hesaplamali kimya ile etken maddelerin aktivitelerinin karsilastiriimasi ve hangi
bolgeden mikroorganizmayi veya viriisi kenetlenerek inhibe edebileceginin 6nceden tespit edilmesi ilag tasarim slreglerini kisaltacak
ve deneysel ¢alismalara yon verecektir. Bu ¢alismada da hali hazirda kullanilan Favipiravir bazi 6nemli fonksiyonel gruplara sahip
etken maddelerin bu virlsi inhibe edici etkileri karsilastiriimistir, bu ¢alisma bu viriise karsi kullanilabilecek etken maddelerin en kisa
zamanda tespit edilmesi ve zaman, madde kaybini 6nleyerek deneysel ¢alismalara yon vermesi agisindan dnemlidir.

Anahtar Kelimeler: Kovid-19, Favipiravir, linoleik, linolenik, gallik, oleik asit

The inhibitory effects of some active substances for Covid-19

ABSTRACT:

The results of the computational chemistry study, which is important for the selection of active active ingredients, which are the first
step of the drugs that can be developed against Kovid-19, which affects and spreads the whole world, will be mentioned. While
vaccination and drug studies continue at full speed against this epidemic, the most important issue is to find the right drug in a short
time. Although it is not approved that Favipiravir, which is a widespread use, is highly effective, there are studies that have personal
applications. When we look at the historical process of various foods used for traditional treatment purposes and especially as
nutritional supplements, it has been used and used in the treatment of many diseases. The most important thing to focus on in this
regard is to know which active substance is effective. There are many types and quantities of active ingredients, the determination
of the most effective of these requires a long time and experimental studies, which prolongs the stages in drug design considerably.
The activities of active ingredients and determining in advance which region can inhibit the microorganism or virus by clamping will
shorten the drug design processes and guide experimental studies. In this study, the inhibitory effects of Favipiravir active substances
with some important functional groups were compared, this study is important in terms of determining the active substances that
can be used against this virus as soon as possible and directing experimental studies by preventing time and substance loss.
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GIRIS
Bugiine kadar, SARS-CoV-2'den

potansiyel

enfekte kisileri
ilag mevcut
2019-nCoV
ve koronavirls

iyilestirmek icin hicbir
degildir. Bu

koronavirlisi olarak adlandirildi

olimcil  virls, yeni
hastaligina, yani COVID-19'a neden oldu (Durgesh
vd., 2020). Sumagin (Rhus coriaria L.)'nin GC ve GC-
MS ile yag asidi kompozisyonlarina baktigimizda
blylik oranda bulunanlar; Oleik asit, Linoleik asit ve
Linolenik asittir (Yilmaz vd., 2020).

Yapilan sumak belirtilen

aragtirmalar icin

biyoaktivitelerden antifungal, antimalaryal,

antifibrojenik, antimikrobiyal, anti-enflamatuar,
antiviral,
sitotoksik,

hipoglisemik ve I6kopenik etkileri tespit edilmistir

antioksidan, antimutajenik,

antitimorjenik,anti-trombin,

(Giancarlo vd., 2006). Sumagin (R. Coriaria) meyve
ekstresinin HSV1 (Herpes simplex virus 1)’e karsi
antiviral aktivite gosterdigini tespit edilmistir (Abu-
Reidah vd., 2015). Favipiravir, ¢ok cesitli influenza
virtslerine karsi etkili bir maddedir ve koronavirisler
gibi diger
influenza enfeksiyonu olan hastaliklarin tedavisinde,

RNA virlslerini etkiler, bu nedenle
diger RNA virlslerini antiviral etkili madde olarak
(Cai vd., 2020).

vicudundaki RNA'ya bagimh RNA polimeraz (RdRp)

kullanilabilir. Favipiravir, insan
proteinini etkili bir sekilde inhibe etmistir. (Aktas vd.,
2020).

Sliko calismalarinda ilacin yeniden kullanim amacina

yonelik yaklasimi, korona virlsi hastaliginin
tedavisinde yardimci  olabilecek  terapotikler
hakkinda bir fikir verir. (Bhumi vd., 2020).Bu

nedenle, siliko calismasindaki akim, COVID-19'un
proteazi ve ayrica bilinen bazi proteaz inhibitorleri ile
molekiler etkilesimleri hakkinda vyapisal bilgiler
saglar. (Mothay ve Ramesh,2020).Bu calismada;
Sumaktaki blylk oranda bulunan etken maddeler ile
Favipiravir in Covid-19 Uzerindeki inhibisyon etkisi

hesapsal olarak karsilastirilacak.

METOD

6LU7 proteini, bir homodimer olusturan iki zincir, A
ve B icerir ve makromolekiil hazirligi icin A zinciri
kullanilmistir (Khaerunnisa vd., 2020). Bu bilgisayar
similasyonlari, antiviral molekillerin gelistirilmesi
icin yeni projeler tasarlamanin sadece ilk adimidir.
(Emanuelle vd., 2020). Doking analizleri, bilesiklerin

mevcut SARS-Cov-2 salgininin tstesinden gelmek igin
genis capta arastirilmaktadir. Su anda bu calismalar
su anda klinik
(Suyash vd.,
2020).Geleneksel bir baharat olarak kullanilan sumak

ile tespit edilen etkin molekdller

deneyler altinda c¢alisiimaktadir
icindeki etken maddelerin Kovid-19 icin inhibisyon
mevcut etkili
doking (Mustard ve Ritche,

kullanilarak  hesapsal

etkileri bir ilag olarak kullanilan
2005).

karsilastirilarak

Favipiravir,
sonuglar
gosterilmistir. COVID-19 igin en aktif bolge protein
data banktan alinan yapisidir (Jin vd., 2020).

BULGULAR

Sumakta blyik oranda bulunan etken maddelerden
(Gallik asit, Linoleic asit, Linolenik, Olei asit) ve etkin
bir ilag olarak kullanilan Favipiravir ve diger aktif
bilesiklerin Kovid-19 igin inhibisyon etkileri Tablo 1.
de verilmistir.

Tablo 1. Gallik, Linoleik, Linolenik, Oleik asitler ve

Favipiravir’in 6lu7 ile doking skorlari

Doking skorlari 6lu7

Linoleik Asit -736.59
Linolenik Asit -784.14
Gallik acid -308.39
Oleik asit -639.21
Favipiravir -158.80

Tablo 1.e baktigimizda; Covid-19 tedavisi
oldukga etkili bir ilag olarak kullanilan Favipiravir bu

icin

virlis Gizerindeki etki mekanizmasini gérebilmek igin
Uzerindeki aktif bolge lzerindeki kenetlenme ve

etkisiz hale getirme durumunu incelememiz

gerekiyor. Bunun iginde inhibe edici etkisi hesapsal
olarak  doking  skor

sonuglari  degerlerinin

karsilastiriimasiyla bulunmaktadir. Doking
degerlerinin kii¢lik olmasi kenetlenmenin daha kolay
Dolayisiyla

gerceklestigini gostermektedir.

inhibisyon etkisinin doking skorlarini blyikten
kiicige kiyasladigimizda; Linolenic, Linoleic, Oleic,
Gallic asittir. Bu inhibisyon etkisi hidrojen baglarinin
(Siti vd., 2020). Bu

inhibisyon etkisi

olusumuyla aciklanabilir

¢alismada, en fazla gosteren
Linolenik ve Linoleik asitin molekiler yapilari Sekil 1.

ve Sekil 2. de verilmistir.
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Sekil 1. Linolenik asitin molekiiler yapisi

=4

Sekil 2. Linoleik asitin molekiiler yapisi

HO

HO

Asagida Sekil 3.'te linoleik asit ile 6lu7 etkilesimi, Sekil 4.’te ise linolenik asit ile 6lu7 etkilesimi verilmistir.

Sekil 3. Linoleik asit ile 6lu7 etkilesimi

Sumaktaki bu siraladigimiz etken maddelerin (Yilmaz
vd.,2020) Covid-19 etkin
kullanilan Favipiravir den daha etkin oldugunu

tedavisinde olarak
soyleyebiliriz ancak burada hastaya verilecek dozaj
ve sirelere dikkat edilmelidir.

linolenik asit ve

Eikosapentaenoik asit, gama,

Sekil 4. Linolenik asit ile 6lu7 etkilesimi

antioksidanlar acisindan zenginlestirilmis beslenme
takviyesi, beslenme durumunu daha fazla koruyarak
Kovid-19 siddetini azaltmistir (Di Matteo et al.,2020).
Kovid-19
siddetini azaltmak i¢in potansiyel faydalari, deneysel

Omega-3 vyag asitlerinin (Linolenic)

calismalarla desteklenmis olmasina ragmen doz
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miktari arastirilmalidir (Marcelo et al.,2020), Linoleik
asit ile ilgili yapilan c¢alismalar, koronavirist ile
hicrelerdeki koronaviris

enfekte olmus

replikasyonunu oOnemli Olcliide baskilayabildigini
ortaya koymiustur (Subhashet al.,2020). Linolenik ve
Linoleik Asit ile ilgili Tablo 1 de tespit edilen veriler,
ifade yapilan

calismalardan da anlasildigi gibi bu iki maddenin

yukarida literatirde edilen
ozellikle Kovid-19 icin etkin olarak kullanilabilecegi

sonucuna varilabilir.

SONUC

Halk arasinda cgesitli yemek ve salatalarda baharat
olarak yaygin bir kullanimi olan sumagin iginde biytk
oranda bulunan bazi etken maddeler olarak 6zellikle

Kovid-19 tedavisinde bazi (lkelerde hastalar
Uzerinde denenerek olumlu sonuglar alinan
Favipiravir ile kiyaslanarak Kovid-19 (zerindeki

inhibisyon etkisi arastirilmis ve referans olarak
kullanilan Favipiravir den hesapsal olarak daha etkili
oldugu gorilmistir. Sumaktaki bu etken maddeler,
deneysel olarak virlis lizerinde denenebilir. Deneysel
calismalara yon vermesi zaman ve madde kaybini
onlemesi acisindan 6nemli bir calismadir.
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