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ON SOZ

Bu kitap fen ve matematik bilimlerinde yapilan akademik
caligmalarin yansimasi olarak sunulan akademik yazilarm oldugu alti
boliimden olugmaktadir. Bu kitabin hayata gecirilmesinde akademik
yazilariyla katkilar1 olan tiim boliim yazarlarina, degerli gorislerini
paylasan hakemlere ve kitabin basilmasina onciililk eden Livre de Lyon
yayinevine sonsuz tesekkiirlerimi sunuyorum.

Doc. Dr. Esma YILDIZ OZKAN
Editor
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1. GIRiS

Balik eti son derece saglikli bir gida olmasina ragmen yapisi,
bozulma yapan mikroorganizmalari ve yaygin gida kaynakli patojenlerin
hizli biiylimesi ve ¢ogalmasi i¢in uygundur (Sedigh-Jasour ve digerleri,
2015). Baliklarda bu mikroorganizmalari inhibe etmek igin birgok
uygulama gelistirilmektedir (Gomez-Estaca ve digerleri, 2010). Bu
tekniklerden biri de diger gida iiriinlerinde de yaygin sekilde kullanilan
yenilebilir film ve kaplamalardan faydalanmaktir (Dursun ve Erkan, 2009).

Yapilan arastirmalar, insanlarin karsilastiklart bir ¢ok hastaliga
besin maddelerinin ve beslenme aligkanliklarinin neden oldugunu ortaya
koymaktadir. Tiiketilen gidalardaki yaglarin, doymamis yaglarca zengin
olmasi ¢ok oOnemlidir. Ciinkii ©-3 serisi yag asitlerinin viicutta,
biyokimyasal ve fizyolojik aktivitelerde dnemli gorevler iistlendigi artik
kesin olarak bilinmektedir. Balik ve diger deniz iiriinlerinde bulunan iki



baskin ®-3 yag asidi EPA ve DHA ’nin kalp krizi, kalp damar hastaliklari,
depresyon, migren tiirii bas agrilari, eklem romatizmalari, seker hastalig1,
yiiksek kolesterol ve tansiyon, bazi alerji tiirleri ile kanser gibi bir ¢ok

hastaliktan korunmada 6nemli etkisi oldugu tespit edilmistir (Gordon ve
Ratliff, 1992; Gorga, 1998; Nettleton, 2000).

Modern gida endiistrisinin gelismesiyle birlikte kars1 karstya kalinan
zorluklart asmak i¢in diiglinlilen Ozel yaklasimlar yeni ¢oziimleri
beraberinde getirmektedir. Sektorde karsilasilan zorluklardan biri de raf
omri kisa olan gida iiriinlerinin ambalajlanmasi ile ilgilidir. Plastik ve
tirevleri gibi geleneksel ambalajlama materyalleri gida muhafazasinda
etkilidir. Ancak beraberinde ciddi ¢evre sorunlart yaratirlar. Gida
endiistrisini  bir kirlilik kaynagi olarak sunmak birgok problem
yaratabileceginden; konuda uzman bilim adamlan tarafindan alternatif
paketleme materyalleri arastirilmasi 6nem arz etmektedir (Aider, 2010).
Son zamanlarda, yenilebilir kaplamalar ve filmler, sentetik filmlere kiyasla
avantajlarindan dolay1 dikkat c¢ekicidir (Bourtoom, 2008).

Gidalarin raf 6mriinii uzatmak icin yiyecek ile birlikte tiiketilebilen,
triiniin kaplamasinda kullanilan herhangi bir ince tabaka malzeme,
yenilebilir kaplama ya da film olarak kabul edilir. Yenilebilir kaplamalar /
filmler, nem kayiplarini, gaz aromalarini ve gida disindaki ¢oziinen
hareketi onlemek ig¢in iiriin ylizeylerinde dogal katmanlarin
degistirilmesini  ve/veya takviye edilmesini saglarken, oksijen,
karbondioksit gibi dnemli gazlarin kontrollii olarak degistirilmesini saglar.
Bu filmler, iiriinden suyun buharlagsmasinin diizenlenmesinin yani sira gida
sistemine oksijen, karbondioksit ve lipit transferini sagladiklar1 gibi gida
sisteminin mekanik o6zelliklerini gelistirirler ve ayrica lezzet ve aroma
maddelerinin kaybini azaltirlar. Ayrica, bu amagla kullanilan malzemeler
giday1r tamamen kaplayabilir veya gida bilesenleri arasinda siirekli bir
tabaka olarak kullanilabilir (Embuscado ve Huber, 2009; Dehghani ve
digerleri, 2018). Yenilebilir kaplama uygulamalari gida kalitesinin
yiikseltilmesini saglamakta ve az islenmis iriinlerin raf Omriini
uzatmaktadir (Campaniello ve digerleri, 2008).

Kitinin deasetilasyonu ile elde edilen dogal kaynakli bir polimer
olan kitosan gida kaynakli bakteri, kiif ve mantarlara kars1 antimikrobiyel
aktivitesi ile gidalar i¢in potansiyel bir koruyucu katki maddesidir. Bu
Ozelliginin yanm sira film olusturabilme ve bariyer Ozellikleri kitosani
antimikrobiyel 6zellikte yenilebilir kaplamalar ve filmler icin ideal bir
materyal haline getirmektedir. Yapilan bir¢ok calisma kitosanin koruyucu
ve kaplama materyali olarak kullanimimin gidalarin kalite ve raf dmriinii
arttirdigini ortaya koymustur. Kitosanin Kore ve Japonya’ da uzun yillardir
gida katki maddesi olarak kullanimi yasaldir. ABD’de ise GRAS olarak
onaylanmigtir (No ve digerleri, 2007).



Kitin ve kitosanin en biiyiik avantaji1 yenilenebilir bir kaynak olmasi
ve ¢evre dostu olan dogal bir biyopolimer olmasidir. Bu 6zellikleri ile son
yillarda bir¢ok farkli sektérde kullanim alani bulmustur (Shahidi ve
Abuzaytoun, 2005). Kitosan psddoplastik davranig gosterir ve kayma
hizinin artmasi ile viskozite azalir. Biyopargalanabilir bir polimer olan
kitosan, toksik, iritan ve alerjik degildir. Bu ozellikleriyle kitosanin,
farmasotik ve medikal acidan Onemli kullanim alanlari mevcuttur
(Dehghani, 2018).

Bir taraftan {iriin kalitesini muhafaza ederken ote taraftan yenilebilir
kaplamalarla ambalaj atiklarini azaltmak ve tim bu c¢abalara ilaveten
gidanin raf Omriinii daha da uzatmak igin 6zellikle bilesimlerindeki fenolik
maddeler nedeniyle gii¢clii antimikrobiyel ve antioksidan etkiye sahip olan
bitki ekstraktlarinin ambalaj sistemlerinde kullanimi gida sektorii igin
olduk¢a 6nemli bir gelisme ve yeniliktir (Zivanovic ve digerleri, 2005).

Tiiketiciler genellikle dogal katki maddeleri sentetik olanlara tercih
etmektedir (Pizzale ve digerleri, 2002). Bu nedenle uzun bir siireden beri
besinlerin koku ve tat gibi 6zelliklerini artirmak i¢in katki olarak kullanilan
baharat ve dogal aromatik bitkiler ve bunlarin yaglar1 giderek Onem
kazanmaktadir. Aromatik bitkilerin ve yaglarinin antioksidan aktivitesi
yapilarindaki fenolik bilesiklerle iligkilidir (Kulisic ve digerleri, 2004). Bu
bilesikler icerisinde en fazla bulunanlar1 flavonoidler, fenolik asitler ve
fenolik terpenlerdir (Rice-Avans, 1995). Flavonoidler ve diger fenolik
bilesikler ¢ogunlukla bitkinin yaprak, g¢icek ve odunsu kisimlarinda
bulunmaktadir. Bu nedenle genellikle aromatik bitkiler yaprak ve ¢igek
kisimlar1 kurutularak ila¢ halinde ya da ekstraksiyon, destilasyon gibi
yontemlerle elde edilen esansiyel yag ekstraktlar1  seklinde
kullanilmaktadir (Botsoglou ve digerleri, 2003).

Yaban mersininin 42 meyve ve sebze arasindan en yiiksek
antioksidan aktiviteye sahip oldugu tespit edilmistir. Ayni1 zamanda, son
yillarda yapilan epidemiyolojik ¢alismalarda sagligin korunmasinda ve
hastaliklarin 6nlenmesinde dnemli bir roliiniin oldugu ortaya ¢ikmistir. Bu
etki  yaban  mersininin  igerdigi  antioksidan = maddelerden
kaynaklanmaktadir. Yaban mersini gibi iiziimlii meyvelerin yiiksek
antioksidan kapasiteleri askorbik asitten ¢ok icerdigi fenolik bilesiklerden
ve antosiyaninlerden meydana gelir. Antosiyaninler ve fenolik bilesiklerin
serbest radikalleri tutma ve lipid peroksidasyonunu inhibe etme etkileri
bulunmaktadir. Ayrica fenolik bilesiklerin kansere ve kardiyovaskiiler
hastaliklara kars1t koruyucu etkileride bulunmaktadir. Yaban mersininin
iceriginde bulunan fenolik bilesiklerin antimikrobiyal etkiden sorumlu
oldugu da yapilan ¢aligmalarda ortaya konulmustur (Yang ve digerleri,
2014; Flores ve digerleri, 2014; Shen ve digerleri, 2014).



Saglik bakimindan son derece yararli olan yaban mersini taze meyve
olarak, meyve suyu, ilag, siit ve siit iiriinleri, regel, marmelat ve konserve
sanayinde kullanilmaktadir. Bu meyve ile ilgili diinya ¢apinda bilimsel
dergilerde ylizlerce aragtirma makalesi yayinlanmistir (Celik, 2005).
Ancak literatiirlerde su friinlerinde ve kaplama materyali olarak
kullanimina iliskin bir bilgiye rastlanmamustur.

Diinyada goji berry ya da wolf berry olarak bilinen ancak iilkemizde
pek bilinmeyen kurt liziimii besin degeri en yiiksek meyvelerden biridir.
Cok kuvvetli bir antioksidan olan bu meyve Cin’de tip alaninda 2000 y1ldir
kullanilmaktadir. Goji berry’nin yiiksek antioksidan aktivitesinin -
karoten ve fenolik bilesenlerden kaynaklandigi tespit edilmistir. Goji
berry’de mevcut olan diger dogal anioksidanlar ise tanen, lignan, ve
flovanoidlerdir.  Kurt iiziimiiniin ¢ekici kirmizi-sar1 rengi lipofilik
bilesiklerin bir grubu olarak bilinen karotenoidlerden kaynaklanmaktadir
(Lee ve digerleri, 2002; Kammerer ve digerleri, 2007).

Son yillarda esansiyel yaglarin dogrudan polimerlere ilavesi ile
antimikrobiyal plastik filmlerin iretimine yonelik alinan patentler bu
filmlerin Gzellikleri ve antimikrobiyal etkilerine yonelik yapilan
caligmalardan elde edilen sonuglar iimit vericidir (Becerril ve digerleri,
2007; Gutierrez ve digerleri, 2009).

Bu calismada, yaban mersini ve kurt iiziimii ekstraktlari ile
zenginlestirilmis kitosan kaplamanin gokkusagi alabalig: filetolarin raf
omri ve yag asidi kompozisyonuna etkileri incelenecektir.

2 MATERYAL VE METOT
2.1 MATERYAL
2.1.1. Gokkusagi Alabalhigi (Oncorhynchus mykiss)

Ulkemizde en fazla yetistiriciligi yapilan gokkusagi alabalig
(Oncorhynchus mykiss, Walbaum 1792) eti lezzetli ve begenilerek
tiikketilen ekonomik bir balik tliriidiir. Arastirmada kullanilan alabaliklar,
Elaz1g ili’nde bulunan bir alabalik yetistiriciligi tesisinden temin edildi.

Caligma iki tekerriirlii iki paralelli olarak yapildi. Her tekerriir arasi
yaklasik 10 giin olacak sekilde baliklar temin edildi. Elde edilen baliklarin
agirliklar1 250-300 g arasinda olmak iizere her tekerriirde 25 balik
kullanildi.

2.1.2. Yenilebilir Kaplamalarin Hazirlanmasinda Kullanilan
Materyaller

Film soliisyonlarinin hazirlanmasinda kullanilan orta molekiiler
agirlikta olan kitosan (CAS no; 9012-76-4) Sigma-Aldrich’den temin
edildi.



Arastirmada, hazirlanan kitosan soliisyonlarina eklemek {izere
gojibery ve blueberry ekstraktlar: ticari bir firmadan (Xi’a Xin Sheng
Bio-chem Co.,Ltd, China) temin edildi. Kullanilan bu ekstraktlar gida
amagli olup, ISO 22000, GMP, FDA ve helal sertifikalarina sahiptir.

Yaban mersini ve kurt iizimii ekstraktlarinin kitosan kaplama
solisyonunda ¢o6ziindiiriilmesi i¢in kullanilan Tween-20 ve calismada
diger analizler igin kullanilan kimyasallar Merck Co. (Darmstadt,
Almanya)’dan temin edildi.

2.2. METOT
2.2.1. Kaplama Soliisyonlarinin Hazirlanmasi

Ponce ve digerleri (2008)’nin uyguladiklar1 metoda gore; oncelikle
asetik asit (%1, h/h) ¢ozeltisi iginde kitosan (%2, a/h) ¢oziindiiriilerek saf
kitosan sollisyonu hazirlandi. Yapilan bu kitosan soliisyonuna
plastiklestirici olarak gliserol % 0,65 (h/h) oraninda ilave edildikten sonra
manyetik karistirict (Hot&Stirrer-Tepe, MS300HS) ile 6 saat boyunca
karistirma islemi yapildi. Daha sonra ¢oziinmeyen partikiillerin
uzaklastirilmasi igin tiiplerde 5000 rpm’de 5 dakika santrifiij (Niive NF
800R) islemi yapilarak saf kitosan soliisyonu elde edildi.

Ekstraktlarin kaplama soliisyonunda ¢dziindiiriilebilmesi ig¢in
oncelikle elde edilen saf kitosan soliisyonuna % 0,1 (h/h) oraninda Tween
20 ilave edildi ve homojenizator (Wise Stir DATHAN Scientific HS-30E)
ile 20000 rpm’de 1 dakika siiresince homojenize edildi. Ayrica yaban
mersini ve kurt iziimii ekstraklar1 da Tween 20 (%0,5, h/h) ilave edilerek
1 dakika siireyle vortekslendi (Velp Scientifica 10.0176) ve ekstraklarin
ilave edildigi kaplama solusyonunu olusturmak i¢in hazirlanan saf kitosan
solisyonuna %1 (h/h) oraninda yaban mersini ve kurt tiziimii ekstraklar
ilave edildi.

2.2.2. Orneklerin Hazirlanmasi

Aseptik ve soguk kosullarda laboratuvara getirilen taze baliklarin
filetosunu ¢ikarmak amaciyla, uygun alet ve bigaklar kullanildi. Daha
sonra baslar1 kesilen, i¢ organlari ¢ikarilan baliklar yikanarak kan ve kir
uzaklastirildiktan sonra kil¢ik ve kemiksiz bir baliktan iki fileto elde edildi.

2.2.3. Filetolarin Kaplanmasi ve Muhafazasi

Filetolar 15 sn siireyle hazirlanan 3 farkli kaplama soliisyonlarina
daldirildiktan sonra (Sekil 1 a,b,c) 10°C’ye ayarli soguk hava iiflemeli
dolapta 1 saat siireyle kurutuldu (Sekil 1d). Kuruma ile sekillenen deneysel
ornekler strafor kaplarda paketlenerek 4°C’de muhafazaya alindu.



(@) Saf kitosan ile kaplama (b) Kurt iiziimii+kitosan
kaplama

(c) Yaban mersini+kitosan (d) 10°C’de kurutma
kaplama

Sekil 1. Orneklerin Kaplanmasi ve Kurutulmasi

Hazirlanan filetolar, normal (strafor paketli), kitosan kapli, yaban
mersini ekstrakti ilaveli kitosan kapli, kurt iiziimii ekastrakti ilaveli kitosan
kapli olmak iizere ede edilen tiim 6rnekler strafor pakette ambalajlandi ve
4°C’de muhafazaya alind1.

2.2.4. Besin kompozisyonu

Orneklerin besin kompozisyonu AOAC (2002) protokollerine gore
yapildi. Nem tayini ve kuru madde miktarinin saptanmasinda kurutma
dolab1 usulii (metod 950.46) kullanildi. incelenen &rneklerin % ham
protein miktarlart mikrokjeldahl yontemine (metod 928.08) gore
belirlendi, Yag miktarinin belirlenmesinde Soxhlet (Ekstraksiyon) metodu
(metod 960.39) kullanildi. Ham kiil tayini yakma metoduyla (metod
920.153) belirlenerek % kiil oran1 saptandi.Karbonhidrat miktar: ise kuru
maddeden, ham protein, yag ve kil miktarlarmin g¢ikarilmasi suretiyle
hesaplandi (Akkilig ve Stirmen, 1979).



2.2.5. Kimyasal Analizler

pH degerleri, pH metre ile saptandi. Ornekten 10 g alinip 100 ml
distile suyla 1 dakika siireyle homojenizatdrde parcalandiktan sonra
Ol¢timii yapildi (AOAC, 2002).

Toplam ugucu bazik azot (TVB-N) tayini Varlik ve digerleri
(1993)’nin bildirdigi yonteme gore yapildi. Homojenize edilmis 6rnege
MgO ilavesinden sonra su buharn distilasyonu ile ugucu bazlar, %3’luk
H3BOs¢ozeltisinde tutuldu. Ayrilan bazlar Tashiro Indikatérii esliginde 0,1
N HCI asit ile titre edilerek orneklerin TVB-N miktar1 mg/100g olarak
belirlendi

Tiyobarbitirik asit sayis1 tayini (TBA), Tarladgis ve digerleri
(1960)’nin bildirdigi yontemle yapildi. Yag oksidasyonu ile olusan
malondialdehitlerin glasial asetik asitli ortamdan 2-Tiyobarbitiirik asit ile
verdikleri kirmizi rengin 538 nm’deki absorbansi spektrofotometrede
okundu. Okunan absorbans degeri 7,8 faktorii ile carpilarak 6rneklerdeki
malondialdehit degeri hesaplandi.

Balik filetosundaki peroksit sayisinin saptanmasi igin 0,5 g 6rnek
tartilip cam kapakli erlenmayere konuldu. Uzerine glasial asetik asit ve
kloroform (3+2) karistmindan 25 ml ilave edilerek ve {izerine taze
hazirlanmig doymus potasyum iyodiir (14 gr KI/ 10 ml su) ¢ozeltisinden 1
ml konuldu. Erlenmayerin kapag: kapatilarak 10 dakika siireyle karanlik
ortamda bekletildi. Daha sonra 30 ml distile su ile seyreltildi. Seyreltiye 1
ml taze hazirlanmig % 1°lik nigsasta ¢oOzeltisi ilave edilerek g¢alkalandi.
Ornek 0,01 N sodyum tiyosiilfat ¢dzeltisi ile mavi renk elde edilene kadar
titre edildi. Ayni sartlarda bir de kor deney yapildi. Peroksit sayist 6rnegin
meq/kg birmi cinsinden ifade edildi (Mattissek ve digerleri, 1992).

2.2.6. Yag Asidi Analizi

Yag asidi kompozisyonu ise Christie (1990)’nin metoduna gore
yapildi.

Lipitler icinde bulunan yag asitlerinin gaz kromatografik
analizinin yapilabilmesi i¢in polar olmayan ucucu ve kararli yapiya sahip
olan metil esterleri gibi tiirevlerine dontstiiriilmesi gerekir.

Metil esteri hazirlamak i¢in 5 mL hekzan/izopropanol fazi i¢indeki
lipit ekstrakti 25 mL’lik sizdirma yapmayan deney tiiplerine alindi.
Uzerine % 2’lik metanolik siilfirik asitten 5 mL ilave edildi (Christie,
1990), vorteks ile iyice karigmalari saglandi. Bu karigim 55 °C lik etiivde
15 saat siire ile metillesmeye birakildi. Tipler etiivden ¢ikarildi oda
sicakligina kadar sogutuldu ve 5 mL % 5 lik sodyum kloriir ilave edilerek
iyice karistirildi. Tiipler icinde olusan yag asidi metil esterleri 5 mL hekzan
ile ekstrakte edildi ve hekzan fazi pipetle alinarak, 5 mL % 2 lik KHCO3
ile muamele edildi ve fazlarin ayrilmasi igin 4 saat bekletildi. Daha sonra
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metil esterlerini iceren karisim, 45 °C de ve azot akimi altinda ¢oziiciisii
ucuruldu, 1 mL n-heptan ile ¢oziilerek 2 mL’lik agz1 kapakli otosampler
vialleri i¢ine alind1 ve gaz kromatografisinde analiz edildi (Tvrzicka ve
digerleri, 2006).

Lipit ekstrakti icindeki yag asitleri metil esterlerine
doniistiiriildiikten sonra SHIMADZU GC 17 gaz kromatografisi ile analiz
edildi. Bu analiz i¢in GC / FID (Shimadzu) ve kolon (Kolon;Rtx-2560 100
metre (biscyanopropyl polysiloxane) (ID:0.25 mm)) kullanildi.

Analiz sirasinda kolon sicakligi 120-220 °C, enjeksiyon sicakligi
240 °C ve dedektor sicakligi 280 °C olarak tutuldu. Tastyic1 gaz olarak azot
gaz1 kullanildi. Analiz sirasinda 6rneklere ait yag asidi metil esterlerinin
analizinden 6nce, standart yag asidi metil esterlerine ait karigimlar enjekte
edilerek, her bir yag asidinin alikonma siireleri belirlendi. Bu islemden
sonra gerekli programlama yapilarak 6rnekler ait yag asidi metil esterleri
karigimlarinin analizi yapildu.

2.2.6. Mikrobiyolojik Analizler

Mikrobiyolojik analizler i¢in fileto drnekleri bir pargalayicinin 6zel
torbasinda 10 g tartild1 ve tizerine steril %0,1’lik peptonlu sudan 90 mL
ilave edilerek pargalayicida homojen hale getirildi. Boylece drnek 107
(1/9) olarak seyreltildi. Bu seyrelti aym seyrelticiyi kullanmak suretiyle
ornegin 10%ya kadar diger seyreltileri elde edildi. Orneklerin her
seyreltisinden 1’er ml kullanilarak cift seri halinde plak dokme metoduyla
ekimleri yapildi. Inkiibasyon siiresi sonunda 30-300 koloni igeren plaklar
dikkate alind1 (Halkman, 2005 ). Mezofil aerob bakteri sayimi igin Plate
Count Agar kullanildi. Ekimi yapilacak plaklar, 30+1 °C’de 3 giin
bekletildikten sonra olusan koloniler sayildi (ICMSF, 1986). Psikrofilik
bakteri sayimi igin Plate Count Agar besiyeri (PCA) kullanildi. Ekimi
yapilan plaklar 5+1 °C’de 10 giin inkiibe edildikten sonra olusan koloniler
degerlendirildi (Harrigan, 1998). Maya ve kiif sayim1 i¢in %10’luk tartarik
asit ilave edilerek pH’s1 3,5’e diisiiriilmiis Potato Dextrose Agar besiyeri
(PDA) kullanildi. Plaklar 25 £1 °C’de 4-5 giin inkiibe edildikten sonra
degerlendirildi (ICMSF, 1986). Enterobakterilerin sayimi i¢in Violet Red
Bile Glucose Agar (VRBGA) kullanilarak 37+1°C’de 24 saat inkiibasyon
sonunda olusan koloni sayisi belirlenerek degerlendirildi (Harrigan,1998).

2.2.7. Duyusal Analizler

Fileto ornekleri firin pisirme torbasinda 180°C’de 5-10 dakika
pisirildikten sonra muhafaza siiresince 10 kisilik panelist grup tarafindan
renk, koku, goriiniis ve genel begeni yoniinden duyusal olarak
degerlendirildi (Altug Onogur ve Elmaci, 2011).



2.2.8. istatistiksel Analizler

Proje calismasinda elde edilen verilerin istatistiksel analizlerin
yapilmasinda IBM SPSS®22 (SPSS Inc., Chicago, IL, USA) bilgisayar
istatistik paket programu kullanildi. Arastirmada yapilan analizler
neticesinde belirlenen kimyasal, mikrobiyolojik ve duyusal verilerin
gruplar ve muhafaza giinleri arasindaki farkliliklarin istatistiksel agidan
onemi varyans analizi (ANOVA) kullanilarak belirlendi (Ozdamar, 2001).

3. BULGULAR

Calismada yaban mersini (Blue berry) ve kurt tiziimi (Goji berry)
ekstrakti ile zenginlestirilmis kitosan kaplamanmis gokkusagi alabaligi
fileto oOrneklerinin 4 °C’de raf omri ve yag asidi kompozisyonu
belirlenmistir.

3.1. Besin Bilesimi

Arastirmada kullanilan balik eti ve hazirlanan deneysel 6rneklerin
besin kompozisyonu incelenmistir. Yapilan analizler neticesinde tespit
edilen besin bilesimine ait degerler Cizelge 1’de sunulmustur.

Cizelge 1. Calismada deneysel olarak hazirlanan fileto 6rneklerinin besin
bilesiminin ortalama degerleri (%)

Nem Ham Kiil Ham Yag Ham Karbonhidrat

Protein

Ham 72,10£0,01 | 1,29+0,04 | 6,10£0,22 | 19,44+0,17 1,08+£0,01

balik

eti

A 73,64+022 | 1,15£0,01° | 5,86+0,14 | 18,15+0,06 1,20£0,01
B 73,76£0,01 | 1,49+£0,01° | 5.80+0,08 | 17,81+0,21 1,14+0,14
C 73,73+0,16 | 1,50+0,01° | 5.85+0,I1 | 17,78+0,16 1,14%0,11
D 73,72+0,08 | 1,52+0,02° | 5,80+0,10 | 17,79+014 1,1620,02

A: Normal Paketleme yapilmis B: Saf kitosan ile kaplanmis grup

C: Yaban mersini ilaveli kitosanla kaplanmig grup D: Kurt iiziimii ilaveli kitosanla kaplanmis grup
a,b : Ayni siitundaki degisik harfleri tagtyan ortalamalar arasindaki farkliliklar muhafaza giinlerindeki
istatistiksel farkliliklar1 gostermektedir (p<0,01)

3.2. Deneysel Orneklerin Muhafazasi Sirasindaki pH, TVB-N,
Peroksit ve TBA Degerleri

Calismada hazirlanan fileto Orneklerinin yapiminda kullanilan
alabalik etinin ve muhafaza siiresince 6rneklerin pH, TVB-N, peroksit ve
TBA miktarlar1 belirlenmistir. Belirlenen bu degerler Cizelge 2’de
sunulmustur.



Cizelge 2. Caligmada fileto drneklerinin muhafaza siiresince belirlenen pH, TVB-N, Peroksit ve TBA degerleri

Kimyasal a Mubhafaza Giinleri

parametreler O S 0 3 6 9 12

A 6,93+0,31* 6,87+0,10% 6,72+0,05% 6,87+0,14 -
T B 6,89+0,35 6,68+0,15 7,15+0,07 6,98+0,12 7,31+0,07%
o C 6,75+0,11 6,81+0,11 6,94+0,17 6,92+0,09 7,7140,02%
D 6,52+0,22 6,79+0,15 6,91+0,005 6,81+0,07 7,65+0,09°

o A 5,7840,23% 11,41+0,05¢ 24.51+0,47 29.41+0,27¢ -
g ISP B 5,75+0,23 9,3440,10% 19,29+0,15 23,02+0,13¢ 30,82+0,28¢
Fg = C 5,77+0,23 9,20+0,06° 16,28+0,082 21,05+0,30°2 23,66+0,54°
~ D 5,77+0,22 8,59+0,032 14,38+0,14° 20,03+0,23% 21,15+0,74%

2 = A 2,00+0,05% 5,7140,168% 10,16+0,042 14,88+0,06° -
% i SN B 1,60+0,06"° 3,49+0,47" 7,040,042y 10,45+0,41° 18,59+0,27°
$ 3 e~ C 1,45+0,08% 2,92+0,04 5,85+0,09%2 9,660,392 15,42+0,17°
o = D 1,23+0,052 2,12+0,072 5,47+0,31° 8,5240,082 13,25+0,21%

< A 0,5740,05% 2,09+0,08¢ 3,08+0,07° 5,10+0,01 -
g 9% B 0,56+0,06 1,82+0,07% 3,07+0,01° 4,93+0,81 5,2240,10°
[= %g C 0,56+0,08 1,2040,022 2,55+0,13% 4,76+0,097 5,0540,04
~ D 0,52+0,02 1,06+0,012 2.,08+0,042 3,29+0,03 3,800,172

A:Normal paketleme yapilmis fileto B: Kitosanla kaplanmis grup

C: Kitosan+yaban mersiniyle kaplanmig grup D: Kitosan+kurt tiziimii ile kaplanmug grup

AY': Analiz yapilmadi

a, b, ¢, d, e,f : Ayni siitundaki degisik harfleri tasiyan ortalamalar arasindaki farkliliklar muhafaza giinlerindeki istatistiksel farkliliklar1 gostermektedir (p<0,05)
X,Y,Z,9: X, y: Ayni satirdaki degisik harfleri tagiyan ortalamalar arasindaki farkliliklar gruplar arasindaki istatistiksel farkliliklari gostermektedir (p<0,05)
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Calismada kontrol grubunun (A grubu) pH’st muhafazanin ilk
giiniinde ortalama olarak 6,93 + 0,31, muhafazanin son giiniinde (9. giin)
ise 6,87+0,14 olarak belirlemistir (Cizelge 2). Deneysel olarak hazirlanan
orneklerde muhafazanin ilk giinlinde B grubunda pH 6,89 + 0,35,. C
grubunda 6,75 + 0,11 iken D grubunda 6,52+0,22 olarak saptanmustir.
Calisma siiresince bu oOrneklerde belirlen pH diizensiz bir degisim
gostermekle beraber muhafaza sonunda sirasiyla 7,31 = 0,07, 7,71 £ 0,02
ve 7,65 + 0,09 olarak belirlenmistir. pH bakimindan gruplar arasinda
farklihgin 12. giinde istatistiksel olarak onemli oldugu belirlenmistir
(p<0,05). Muhafaza giinleri icerisinde gruplar kiyaslandiginda farkliligin
o6nemli oldugu belirlenmistir (p<0,05).

Incelenen 6rneklerin 0. giinde TVB-N miktarlar1 A grubunda 5,87
0,23, B grubunda 5,75 + 0,23, C grubunda 5,77 + 0,23 ve D grubunda ise
5,77 + 0,22 olarak belirlenirken bu degerler calisma sonunda sirasiyla
29,41 + 0,27; 30,82 £ 0,28; 23,66 0,54 ve 21,15 + 0,74 mg/100 g’a
ulagsmistir (Cizelge 2). Gruplar arasi farklilikligin muhafazanin 3. 6. 9. ve
12 giinlerinde istatistiki a¢idan onemli oldugu saptanmistir (p<0,01).
Calismada belirlenen TVB-N miktarlar1 bakimindan muhafaza boyunca
meydana gelen degisimin istatistiki olarak énemli (p<0,05) oldugu tespit
edilmistir.

Orneklerdeki peroksit degeri baslangigta A grubunda 2,00+0,05
meqO2/kg olarak belirlenmistir. Muhafazanin 9. giiniinde bu deger 14,88+
0,06 meqO2/kg’a ulasmistir. Peroksit sayis1 12.giinde, B grubu 6rneklerde
18,594+0,27 meqO./kg, yaban mersini ilaveli kitosan soliisyonu ile
kaplanmig grupta 15,42+0,17 meqO./kg, Kurt iliziimii uygulanmig
orneklerde ise 13,25+0,21 meqOz/kg’a ulagsmustir (Cizelge 2). Calismada
tespit edilen peroksit sayilar1 tiim gruplar arasinda istatistiki acgidan
kiyaslandiginda muhafaza giinleri arasinda 6nemli farkliliklarin oldugu
belirlenmistir (p<0,05). Ayrica, yapilan istatistiksel analizler sonucunda
gruplar arasindaki farkliligin muhafazanin tiim giinlerinde olduk¢a 6nemli
oldugu da saptanmustir (p<0,01).

TBA bakimindan, farkli bitki ekstraktlar1 uygulanarak olusturulan
kaplama fileto Orneklerin olusturdugu gruplar arasinda TBA degeri
bakimindan istatistiksel farkliligin anlamli (p<0,05) oldugu tespit
edilmistir (Cizelge 2).

3.3. Mikrobiyolojik Degisimler

Aragtirmada kullanilan deneysel gruplarin muhafazasi sirasinda
belirlenen Toplam Mezofilik Aerob Bakteri (TMAB), Toplam Psikrofilik
Aerob Bakteri (TPAB), Enterobakteriaceae ve Maya-Kiif sayilar1 Cizelge
3’de sunulmustur.
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Psikrofilik Aerob Bakteri (TPAB), Enterobakteriaceae ve Maya-Kiif sayilari

Cizelge 3. Calismada fileto 6rneklerinin muhafaza siiresince belirlenen Toplam Mezofilik Aerob Bakteri (TMAB), Toplam

Mikrobiyolojik

a Muhafaza giinleri
Analizler g 0 3 6 9 12
A 2,1340,23% 3,57+0,04P 4,66+0,05° 6,25+0,06° -
Mezofil B 2.44+027 2,75+0,07% 3,66£0,27° 5,03+0,06" 6,75+0,34
b"f;l:t‘;?i C 2.45+0.27 2.73+0,03° 3,85+0,09% 4,82+0,09° 6,48+0,06
D 2,31+0,25 2,60+0,012 3,64+0,06% 4,32+0,05% 6,15+0,128
A 3.23+0,36" 3,85+0,36> 5.78+0,01° 731£0,07° -
Psikrofil B 3,1240,35 3,45+0,54° 5,320,105 6,33+0,02° 7,75+0,26
bakteri C 3,33+0,37 3,38+0,53° 5,14+0,09% 6,120,032 6,43+0,02%
D 336037 3.380,46° 4,8120,14% 5,04+0,02° 6.27+0,13°
A 2,67+0,04¢ 2,700,032 3,56+0,20 3,78+0,24 -
Enterobakt | B 2,59+0,08 2,70+0,08% 4,29+0,36" 4,10+0,06" 4,7240,17
eriaceae C 2,48+0,01 2,55+0,04% 3,50+0,28 3,78+0,067 4,20+0,39*
D 2.47+0,01 2.47+0,00° 3,82+0,10 4,10+0,09 3,81+0,46
A 2,38+0,09° 2,57+0,02% 3,28+0,07 5,41+0,03° -
Maya-kif B 1,580,112 2,27+0,01 ¥ 1,97+0,14 & 2,87+0,10 b 2.72+0.17Y
C 1,72%0,122 2.43+0,03° 2,3340,18% 1,88+0,20° 2,50+0,23
D 1,75+0,15° 2,38+0,06° 2,5140,07% 2,88+0,01° 3.20+0,19

12




TMAB sayist, 0. giiniinde gruplarda 2,13+0,23-2,45+0,27 log kob/g
arasinda olup muhafazanin ilerlemesiyle birlikte artiglar gostermistir.
(Cizelge 3). Calismada incelenen deneysel fileto drneklerinde belirlenen
TMAB sayist bakimindan gruplar arasinda 3. 6. ve 9. giinlerde anlamli
oldugu belirlenmistir (p<0,01). Bununla birlikte muhafaza giinleri
arasindaki fark 6nemli bulunmustur (p<0,05).

Inkiibasyon sonucunda tespit edilen TPAB sayilari, 0. giinde, A
grubunda 3,23+0,36 log kob/g, B grubunda 3,12+0,36 log kob/g, C
grubunda 3,33+0,37 log kob/g ve D grubunda 3,36+0,37 log kob/g olarak
belirlenmistir.

Muhafazanin ilerlemesiyle birlikte biitlin gruplarda artiglar
gozlemlenmis ancak bu artiglar ektrakt ileve edilen gruplarda daha yavas
seyretmistir (p<0,05).

Calismada kullanmlan balik etinde Enterobakteriaceae sayisi
2,65+0,17 log kob/g olarak belirlenmistir. A grubu 0&rneklerde
Enterobakteriaceae sayisi muhafazanin ilk giiniinde 2,67+0,04 log kob/g
olarak tespit edilmistir ve bu deger muhafazanin son giiniine kadar artiglar
gostermistir. B grubu orneklerde en diisiik Enterobakteriaceae sayisi O.
giinde 2,59+0,08 log kob/g degerlerinde iken en yiiksek bakteri sayisi
muhafazanin son giinii 4,72+0,17 log kob/g olarak tespit edilmistir. B
grubuna gore yaban mersini ve kurt iiziimii ekstraktlar1 ilave edilen
gruplarda artiglar daha az olmustur. Kaplanan fileto 6rneklerinin
Enterobakteriaceae bakteri sayisi tiim gruplar arasinda istatistiksel olarak
incelendiginde 3. giinde farklilik 6nemli bulunmustir (p<0,05).

Maya-kiif sayis1 filetoda, 2,4040,08 log kob/g tespit edilmistir. A
grubunda, muhafazanin baslangicinda 2,38+0,09 log kob/g olarak tespit
edilen maya- kiif sayis1 en fazla 9. giinde 5,41+0,03 log kob/g olarak
saptanmistir. 12 giinde maya-kiif sayisi, B grubunda 2,72+0,17 log kob/g ,
C grubunda 2,50+0,23 log kob/g ve D grubunda 3,20+0,19 log kob/g olarak
belirlenmistir. Farkli dogal ekstraktlar ilave edilerek hazirlanan kitosanla
kapli Gokkusagi alabaligi filetolarinda, yapilan istatistiki analizler
neticesinde, gruplar arasinda muhafaza boyunca fark tespit edilmistir
(p<0,01).

3.4. Yag Asidi Kompozisyonu

Yaban mersini ve kurt iziimii ekstraktlar1 ile zenginlestirilerek
kitosan kaplanan gokkusagi alabaligi filetolarinin muhafaza siiresince
incelenen yag asidi kompozisyonu Cizelge 4’de veilmistir.

Arastirmada deneysel gruplarda muhafazanin baslangicinda toplam
doymus yag asitleri, kontrol grubunda % 22,31+3,98 olarak belirlenirken
kitosan kaplamali 6rneklerden B grubunda % 22,1343,22, C grubunda %
21,76£2,76 ve D grubunda % 22,74+0,61 olarak saptanmistir. Muhafaza
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sonunda ise bu degerler A grubunda % 19,61+2,25, B grubunda %
25,83+0,01, C grubunda % 25,14+0,01 ve D grubunda % 22,69+0,01
olarak belirlenmistir. Calismada tiim gruplarda belirlenen doymus yag
asitlerinden en yiiksek oranda palmitik asit (C 16:0) ve stearik asit (C 18:0)
saptanmigtir.

Tekli doymamus yag asitleri (MUFA) ise deneysel orneklerde A
grubunda % 40,08+5,49, B grubunda %39,57+3,26, C grubunda %
36,75+€2,70 ve D grubunda % 36,37+4,05 olarak belirlenmistir. Biitlin
gruplarda muhafazanin ilerlemesiyle birlikte bu degerlerde azalmalar
meydana gelmistir. Arastirmada, tekli doymamis yag asitlerinden
Palmitoleik (C 16:1), oleik (C 18:1) ve eikosanoik asit (C 20:1) tespit
edilmistir.

Tiim deneysel drneklerde 8 farkli coklu doymamus yag asidi (PUFA)
tespit edilmistir. Muhafaza baslangicinda PUFA’larin yiizdesi A grubunda
32,7542,70, B grubunda 32,81£1,71, C grubunda 33,69+1,18 ve D
grubunda ise 28,62+1,19 olarak belirlenmistir. incelenen drneklerde ¢oklu
doymamis yag asitlerinden Eicosapentanoik asit (EPA) C 20:5 n-3,
Docosahexanoik asit (DHA) C 22:6 n-3 saptanmustir. Bu yag asitlerinden
EPA, %2,04+0,53 ile %2,80+0,47 arasinda belirlenmistir. Ayrica
caligmamizda belirlenen ¢oklu doymamis yag asitlerinden insan
beslenmesinde 6nem arz eden -3 ve -6 yag asitleri grubu da
degerlendirilerek bunlarin muhafaza siiresince degisimleri Cizelge 5°de
gosterilmistir. PUFA’larin muhafaza boyunca tiim gruplardaki degisiminin
onemli oldugu saptanmstir (p<0,05).

Cizelge 5. Calismada incelenen 6rneklerin muhafazasi sirasindaki yag

asitleri kompozisyonu

— Mubhafaza Giinleri
=X
o o
‘B
T O o
o0 £ 2 = = = = =
; o G 0. giin 3. giin 6.giin 9.giin 12.giin
A | 2,35+0,32 | 2,60+0,22 | 2,32+0,23 | 1,94+0,28
o B | 2,6840,33 | 2,48+0,24 | 2,47+0,30 | 2,45+0,26 | 3,02+0,11
<
8 C | 2,31£0,26 | 2,49+0,18 | 2,46+0,17 | 2,43+0,38 | 2,88+0,11
D | 2,28+0,25 | 2,54+0,16 | 2,51+0,16 | 2,43+0,28 | 2,56+0,19
=] A | 1549+1,7 | 15,58+0,9 | 15,87+1,2 | 13,11£1,3
5 9 2 4 0
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B | 17,2443,1 | 15,58+1,0 | 17,16+0,4 | 15,86+1,3 | 17,71+0,1
7 7 7 0 1
C | 14,95+1,2 | 15,93+1,2 | 15,15+0,9 | 16,06+1,5 | 17,35+0,4
2 2 5 4 3
D | 1547+1,4 | 15,79+1,0 | 14,95+1,0 | 14,88+1,4 | 15,57+1,1
0 0 7 3 9
A | 8,47+227 | 4,23+0,48 | 3,97+0,43 | 3,22+0,51 -
4 B | 4,41+0,43 | 4,04+0,46 | 4,01+£0,61 | 4,06+0,55 | 4,69+0,14
o
13 C | 3,81+0,51 | 4,04+0,55 | 4,50+0,48 | 3,80+0,67 | 4,64+0,44
D | 3,66+0,42 | 3,98+0,32 | 4,27+0,40 | 3,74+0,54 | 4,56+0,27
A | 447+0,19 | 4,75+0,19 | 4,43£0,11 | 4,55+0,15 -
° B | 4,31+0,14 | 4,73+0,10 | 5,53+0,86 | 4,74+0,18 | 5,08+0,15
2
o C | 4,49+0,19 | 5,01+0,14 | 4,48+0,23 | 5,00+0,38 | 4,90+0,01
D | 4,97+0,49 | 4,75+0,20 | 4,46+0,17 | 4,48+0,20 | 4,55+0,23
A | 29,91+1,9 | 31,94+2,1 | 29,76+2,4 | 25,75+4,3 .
2 7 9 8
B | 33,49+2.8 | 30,93+2,9 | 28,42+0,5 | 33,31+2,5 | 26,66+0,6
3 6 4 5 0 1
5
< C | 31,34+2,1 | 30,33+2,6 | 32,39+2.4 | 31,16£2,2 | 26,60+2,2
8 7 3 5 5 2
D | 31,06+3,7 | 30,824+2,8 | 32,16+3,0 | 29,28+2,7 | 25,48+1,6
6 4 6 1 3
A | 14,30£0,4 | 16,64+0,5 | 17,85+2,5 | 13,09+1,7 i
2 1 2 4
B | 16,73+0.4 | 17,86=1,8 | 13,61+0,1 | 15,90+0,7 | 14,61+0,5
S 7 6 3 6 6
&
s C | 17,76+2,5 | 16,71+2,0 | 15,95+0,6 | 15,45+0,7 | 14,37+1,0
8) 8 5 7 8 0
D | 1539+1,5 | 16,26+1,1 | 16,55+1,0 | 14,95+0,6 | 14,20+0,7
7 3 4 7 8
A | 1,69+0,31 | 1,63+0,27 | 1,36+0,22 | 1,44+0,37 -
» B | 1,66+0,33 | 1,44+024 | 1,51+0,19 | 1,88+0,35 | 1,13+0,05
.
o C | 1,59+0,25 | 1,53+0,22 | 1,46+0,40 | 1,62+0,27 | 1,10+0,07
D | 1,64+0,31 | 1,66:0,29 | 1,4120,40 | 1,65+0,32 | 0,98+0,03
o A | 2,23+0,44 | 2,3240,50 | 2,21+0,58 | 1,95+0,54 -
— O
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B [ 2512057 | 2174074 | 2112044 | 2.38+0,61 | 1,41+0.06
C | 2.43:0,63 | 2,1980,55 | 2.2140,51 | 2,48£0,60 | 1,3940,04
D | 1082047 | 2184054 | 2,32:0,60 | 2,33%0,55 | 1,36£0,08
3 A | 113£0,09 | 1,0920.15 | 1,030,009 | 0,904%0.16 | -
% B | 0785037 | 1,090,07 | 1,03£0,02 | 1,2740,08 | 0,93£0,03
H C | 1.19%0,15 | 1,00£0,09 | 1,05:0,12 | 1,07£0,04 | 0,92£0,03
5 D [ 008£0,12 | 1,130,13 | 1,07+0,15 | 1,14%0,13 | 0,88+0,04
> A | 081£0,07 | 0,8120.05 | 0.74%0,11 | 0,700.06 | -
© B | 0,720,11 | 0.83:0,14 | 0.84+0.01 | 0.76+0,04 | 0,75:0.04
g- C | 0.650,06 | 0,72£0,08 | 0,7940.11 | 0,77£0,09 | 0,8040,02
° P osssoa2 | P70 | 0765011 | 0634007 | 0784005
A | 0.53:0,02 | 0,5020.05 | 0.49£0,03 | 0345009 | -
N B | 0.56:0.08 | 0.48+0,05 | 0,50£0,03 | 0.54+0,03 | 0,59£0,03
& C [ 0.54£0,02 | 0,52£0,04 | 0,50+0,06 | 0,57+0,03 | 0,57+0,09
D | 0.44:0.07 | 0.56+0,05 | 0,48£0,07 | 0.59+0,03 | 0,42£0,02
_ A | 270052 | 2,99:028 | 2.008043 | 2298036 | -
5 B | 2.80:047 | 3.070,58 | 3,16£0,02 | 2,45:020 | 2,78£0.03
2 C [ 2545033 | 2,798035 | 2,.86:041 | 2,692028 | 2.96+0,02
S D | 2.04:053 | 2.534029 | 2,79%0.36 | 2.36+032 | 2,05£0.17
A TEOZ2E | 9861093 | 9.6242.12 | 9354172 :
< B [ geseton | 109920 | TI00A [y oo, 038D
<)
5 C [ 55502.08 | 103421 | g3pay 54 | 1066518 | 1148515
& 4 6 1
O
P | 7182230 | 9815177 | 9255189 | 8504208 | 1190
A | 2231539 | 229421 | 22,6423 | 196122 |
8 4 0 5
< B | 221332 | 22.7942.0 | 25.16+0.7 | 23,06£3.0 | 25.83£0,0
% 2 7 6 2 0
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21,76+2,7 | 2344423 | 22,1042,1 | 23,50+2,5 | 25,1440,0
6 4 1 4 0
22,74+0,6 | 25,70+2,3 | 21,93+1,7 | 21,80+3,3 | 22,69+0,0
1 8 5 1 0
40,08+5,4 | 37,82+2,1 | 35,10+2,5 | 30,34+1,4 ]
9 4 6 5
39,57+3,2 | 38,09+3,2 | 33,96+0,0 | 39,25+2,7 | 32,49+0,0
< 6 9 9 9 0
5
= 36,7542,7 | 37,49+3,6 | 38,34+2.4 | 36,60+1,7 | 32,35+0,0
N 0 0 1 0 0
36,37+4,0 | 36,86+3,0 | 36,90+2,9 | 35,99+2,6 | 31,03+0,0
5 1 3 3 0
32,75+2,7 | 34,2340,0 | 34,87+0,6 | 28,71+1,5
ox 2ab ox 1x -
32,81+1,7 | 36,98+0,2 | 32,52+0,1 | 33,00+0,1 | 31,84+0,0
1y 8oy 6Y 1 ob
<
5
~ 33,69+1,1 | 34,32+0,3 | 32,71+1,1 | 33,73+0,0 | 32,52+0,0
N 8 1b 7 3 ob
28,62+1,1 | 33,24+0,2 | 33,26+0,3 | 30,54+1,5 | 30,76+0,0
9 92 7 0 02
15,96+3,1 | 15,1840,7 | 14,74+2,1 | 13,59+1,7 ]
4 6 0 4
14,00+2,2 | 15,72+1,9 | 16,51+0,2 | 14,51+0,8 | 14,58+0,0
2 3 1 8 0
@
3 13,53+2,0 | 15,33+2,0 | 14,40+1,8 | 15,84+0,2 | 15,84+0,0
4 4 4 6 0
11,21£2,6 | 14,53+1,6 | 14,37+1,6 | 13,20+2,1 | 14,47+0,0
4 3 6 1 0
18,59+0,5 | 18,54+0,6 | 19,63+2,7 | 14,73+0,3 ]
8 6 5 1
18,24+0,4 | 20,77+2,1 | 15,50+0,0 | 17,94+0,9 | 16,30+0,0
0 5 9 6 0
©
3 19,61+3,2 | 18,46+2,3 | 17,80+0,5 | 17,30+0,2 | 16,10+0,0
0 1 7 2 0
16,96+1,4 | 18,13+1,2 | 18,39+1,2 | 16,73+0,6 | 15,86+0,0
8 7 1 7 0
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3.5. Duyusal Kalite

Muhafaza siiresince deneysel orneklerde duyusal agidan meydana
gelen degisimler 12 panelist tarafindan analiz edilmistir Duyusal analize
alinan filetolar, panelistler tarafindan renk, koku, goriiniis ve genel begeni
kriterlerine gore degerlendirilmistir Bu amacla oOrneklerin kalite
niteliklerinin  belirlenmesinde 1 ile 5 arast puan verilmistir.
Degerlendirmeler sonucunda verilen puanlar neticesinde belirlenen genel
begeni diizeyi Cizelge 6’da gosterilmistir.

A grubu 9. giinde, B, C, D gruplari ise 12. giinde organoleptik olarak
goriilen bozulmadan otiiri duyusal degerlendirmeye almmamustir.
Panelistler tarafindan degerlendirilen deneysel gruplar, koku bakimindan
kiyaslandiklarinda muhafaza boyunca oOnemli farkliliklar gosterdigi
(p<0,05) tespit edilmistir.

Cizelge 6. Calismada incelenen 6rneklerin muhafazasi sirasindaki
duyusal 6zellikler

Muhafaza Giinleri
Duyusal Kriterler

Gr 0. giin | 3.giin 6.giin 9.giin 129

up iin
A | 47540, | 4,000, | 2,50+0, DB DB
45 60 52
Renk B 4,67+0, | 4,08+0, | 3,50+0, | 2,75+0, = DB
49 67 53 62
C | 4,83+0, | 4,33+0, | 3,58+0, | 3,25+0, | DB
39 65 51 45
D | 4,83+0, | 4,330, | 3,67+0, | 3,33+0, | DB
40 65 49 49
A | 458+0, | 3,670, | 2,08+0, DB DB
51 49 79
Koku B 4,75+0, | 4,00+0, | 3,58+0, | 2,75+0, = DB
45 74 51 45
C | 4,83+0, | 4,42+0, | 3,75+0, | 3,33+0, | DB
38 51 45 49
D | 4,83+0, | 4,000, | 3,58+0, | 3,50+0, | DB
39 85 51 52
A 4,58+0, | 3,50+0, | 2,58+0, DB DB
51 51 66
Goriiniis B 4,500, | 3,92+0, | 3,25+0, | 2,58+0, | DB
52 79 45 51
C | 4,670, | 4,08+0, | 3,750, | 2,00+0, | DB
49 51 45 74
D 4,75+0, | 4,42+0, | 3,750, | 2,08+0, DB
45 51 43 79
A | 4,640, | 3,72+0, | 2,39+0, DB DB
Genel Begeni Diizeyi 36 34 51
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B | 4.64%0, | 4,00£0, | 3,440, | 2,69+0, | DB

36 43 26 39

C 4,78+0, | 4,28+0, | 3,690, | 2,860, DB
16 40 30 30

D 4,8040, | 4,25+0, | 3,670, | 2,97+0, DB
33 45 25 44

DB: Duyusal bozulma
4. TARTISMA VE SONUC

4.1. Besin Bilesimi

Calismamizda deneysel Orneklerin  yapiminda kullanilan
Gokkusagi alabaligi filetosunun nem, ham kiil, ham yag, ham protein ve
karbonhidrat miktarlari belirlenmigtir. Calismamizda ve diger bazi
calismalarda elde edilen gokkusagi alabalig: filetosuna ait besin bilesim
degerleri Cizelge 7°de sunulmustur. Tablo incelendiginde goriilen
farkliliklarin baliklarin elde edildigi mevsim ve kiiltiir kosullarinin
farkliligindan kaynaklanabilecegi sdylenebilir

Cizelge 7. Gokkusagi alabalign filetolarinda belirlenmis besin
bilesimi degerleri

Kaynak %Protein %Yag %Kil %Nem
Uysal ve 16,90+0,05 1,62+0,16 11,42+0.41 | 78,06+0,14
digerleri,2002
Cakl, 2008 20,87+0,38 | 5,40+0,31 | 1,43+0,03 | 72,73+0,33
Celik ve 19,60+ 0,06 4,43 £ 1,36 + 71,65+
digerleri, 2008 0,11 0,01 0,08
Simsek, 2011 20,90 5,40 1,40 72,70
Cetinkaya ve 16,49+0,20 | 3,60+£0,16 | 1,52+0,97 | 78,32+0,53
digerleri, 2015
Bu calisma 19,44+0,17 | 6,10£0,22 | 1,294+0,04 | 72,10+0,01

Calismada, besin bilesimi degerleri bakimindan gruplar arasindaki
farkin anlamliligi istatiksel olarak sadece ham kiil agisindan 6nemli
bulunmustur. Bu farkin kaplanmis B, C, ve D gruplarina ilave edilen
kitosan ve bitki ekstraktlarindan kaynaklandigi diisiiniilmektedir.

4.2. pH, TVB-N, Peroksit ve TBA Degerleri

Kitosanin antibakteriyal etkisinin, iiriiniin pH’s1 ve muhafaza
sicakligi gibi faktorlere bagli oldugu bildirilmistir (Alak ve digerleri,
2010). Mohan ve digerleri (2012), %2 kitosan ile kapladiklar: ve sogukta
muhafaza ettikleri sardalye baliklarinda 0. giinde pH degerini 6,1; 11.
giinde ise 6,6 olarak tespit etmistir. Musabak (2008), kitosan uygulanmis
ve uygulanmamig palamut (Sarda sarda ) baligi ¢calismasinda pH degeri
5,95— 6,42 degerleri arasinda degisim gostermistir. Bu bulgular bizim
bulgularimizla ortiismektedir. Can ve Patir (2012), kitosan kaplamanin
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gokkusagi alabaligi (Oncorhynchus mykiss) filetolarinin raf 6mrii {izerine
etkisini arastirdigr ¢alismasinda pH degerini filetoda 6,00+0,10 olarak
belirlemis olup bu kitosanla kaplandiktan sonra filetoda 5,50+0,30 olarak
tespit edilmistir. Wu ve digerleri, (2014), calismalarmda pH degerlerini
7,11 ile 6,98 arasinda belirlemiglerdirr. Bulgularimiz bu caligsmalarin
bulgulariile farklilik gostermektedir Farkliliklarin nedenlerini uygulanan
¢Ozelti oranlari, balik tlirleri, muhafaza sicakligi ve kullanilan
ekstraktalarla agiklayabiliriz.

TVB-N degeri, su iiriinlerinde bozulmanin bir indikatdrii olarak
kullanilmaktadir. Bu deger, endojen enzimlerin ve bozulma olusturan
bakterilerin aktiviteleri sonucu yiikselmektedir (Kyrana ve digerleri,
1997). Soyle ki; Huss (1995), yeni yakalanan taze baligin icerdigi TVB-N
miktarin1 5-20 mg/100g, taze kabul edilebilir sinir degerini 30—40 mg/100g
olarak bildirmektedir. Schormiiller (1968) ise, icerdigi TVB-N degerlerine
gore kalite siniflandirmasini, 25 mg/100g’a kadar “gok iyi”, 30 mg/100g°a
kadar “iyi”, 35 mg/100g’a kadar “pazarlanabilir’, 35 mg/100g°dan fazla
“bozulmug” olarak degerlendirmektedir. Ayni arastirmacilar, tatli su
baliklarinda TVB-N ile ilgili tiiketilebilirlik sinir degerini 32—36 mg/100g
olarak belirtmektedirler. Muhafaza boyunca TVB-N degerlerine
bakildiginda zamana bagl olarak tiim gruplarda artis gbzlenirken, TVB-N
miktarlarindaki artigin bitki ekstrakti ilave edilen gruplarda daha az oldugu
tespit edilmistir Muhafaza siiresinin ilerlemesiyle birlikte TVB-N
degerinde artiglarin 6nemli oldugu belirlenmistir (p<0,05). Muhafazaya
bagli olarak balik etlerinin TVB-N degerinde goriilen artig, kitosan
uygulanmisg (Jeon ve digerleri, 2002; Fan ve digerleri, 2009; Ojagh ve
digerleri, 2010; Emir Coban ve Coban, 2019) balik etlerinde daha az
oldugu diger pek ¢ok arastirici tarafindan da bildirilmistir. Musabak
(2008), yapmis oldugu calismada kitosan ile kaplamanin palamut balig1
filetolarinin muhafaza sonunda TVB-N degerini 25,20—28,28 mg/100 g
olarak belirlemiglerdir. Mohan ve digerleri (2012), taze balik etinde ve %
I’lik kitosan uygulanmis gruplarda TVB-N degerini 14,81 +0,23 mg/100
g olarak belirlemislerdir. Bu degerler bizim degerlerimize benzerlik
gostermektedir. Can ve Patir (2012), taze balik etinde TVB-N degerini
muhafazanin son giinii tiikketilebilirlik sinir degerine ulagmis olup kitosan
uygulanan gruplarda ayni giin bu sinira ulagmadigi belirlemistir.
Bulgularimiz arastirmacilarin bulgulari ile uyumludur.

Lipit oksidasyonunun derecesini belirlemede tiyobarbitiirik asit
analizinin yant sira  peroksit degerinin  belirlenmesinden de
yararlanilmaktadir. Ancak oksidatif bozulmanin baslangi¢ asamasinda
olusan hidroperoksitlerin miktarin1 veren peroksit degeri daha yaygin
kullanilmaktadir. Baliklardaki peroksit degeri, lipitlerde bulunan aktif
oksijen miktarimin bir 6l¢iisii olup, 1 kg yagda bulunan peroksit, oksijenin
milimol ya da miliekivalan miktar1 olarak ifade edilmektedir (Erkan,
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2002). Peroksit degeri 4 meq O2/kg’dan az ise “cok iyi”, 5-10 meq O2/kg
“1y1”, 10-20 meq O-/kg “tiiketilebilir” ve 20 meq O2/kg’dan daha yiiksek
ise balik “bozuk” olarak siniflandirilmaktadir (Olgunoglu, 2007). Peroksit
degeri bakimindan muhafaza siiresinin biitiin deneysel gruplar iizerinde
etkisinin istatistiki agidan 6nemli oldugu belirlenmistir (p<<0,05). Calisma
gruplarinda belirlenen peroksit sayilar1 depolama boyunca sinir degerini
agmamistir. Ayrica kitosan kaplanmig filetolarda (B, C veD) kontrol
grubuna (A) gore daha diisiik peroksit sayilar1 belirlenmistir. Bununla
birlikte bitki ekstraklar1 ilaveli gruplardan kurt tiziimlii 6rneklerde artig
daha diisiik seyretmistir. Bu diislisiin ekstraktlarin icerdigi antioksidan
aktivite kaynagi P-karoten, fenolik bilesenler, tanen, lignan, ve
flovanoidlerden kaynaklandigi s6ylenebilir.

TBA miktar1 lipit oksidasyonun bir gostergesidir. Gokkusagi
alabaliklarinin filetolar1 oksidasyona duyarli olup, muhafaza siiresince
meydana gelen oksidatif degisimler bu iiriinde 6nemli yer tutmaktadir.
Oksidasyon reaksiyonunun olusumunda oksijen 6nemli rol oynamaktadir.
Oksidasyon hizi; yiliksek sicaklik, 151k, nem, baliktaki yag orani gibi farkli
faktorlere baglidir (Gokoglu, 2002). Su iirlinlerinde yaglarin oksidasyonu
sonucu ortaya ¢ikan ve acilasma indeksi olan TBA degeri; 1-3 mg
MDA/kg degeri arasinda “iyi kalite”, 3—5 mg MDA/kg degerleri arasinda
“orta kalite” 5—8 mg MDA/kg degerleri aras1 “diisiik kalite” olarak kabul
edilir ve 8 mg MDA/kg degerini asan {iriinler ise “tiiketilemez” olarak
siiflandirilir (Varlik ve digerleri, 2007). Muhafaza siiresinin ilerlemesiyle
birlikte TBA degerlerinde biitiin gruplarda artiglar belirlenmistir (p<0,05).
Kitosan antioksidan 0Ozellige sahip ve {riine oksijen girigini
engellediginden su iriinlerinin raf Omriinii uzattig1 arastirmacilar
tarafindan vurgulanmaktadir (Sathivel ve digerleri, 2006). Ojgah ve
digerleri,(2010) gokkusagi alabaligini kitosan ile kaplayarak dondurulmus
muhafazasini incelemistir. Arastirmacilar, kitosan ile kaplanan 6rneklerin,
kontrol grubuna goére TBA degerlerinin daha diisiik oldugunu tespit
etmistir. Ayn1 sekilde Jeon ve digerleri, (2002), kitosan ile kapladiklari
balik filetolarinin soguk muhafazasi sirasinda, kontrol grubunda TBA
degerlerinin daha yiiksek oldugunu belirlemistir. Calismamizda belirlenen
TBA sayist aragtirmacilarin  bulgulariyla benzerdir. Ayrica muhafaza
stiresince aragtirmamizda belirlenen TBA sayilar, bitki ekstrakth
gruplarda diger gruplardan daha diisiik seyretmistir. Bu durum kullanilan
bitki ekstraktlarinin igerdigi bilesenlerden kaynaklanan antioksidan etki ile
aciklanabilir.

4.3. Mikrobiyolojik Degisiklikler

Genel olarak yeni yakalanmig saglikli bir baligin kasi sterildir.
Mikroorganizmalar ise normal olarak baligin derisinde, solungaglarinda ve
bagirsaginda bulunur. Mikroorganizma sayisi, baligin derisinde 10% ile 10°
kob/cm?, solungag ve bagirsaklarinda ise 10% ile 10° kob/g arasindadir.
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Baliklar avlandiktan sonra uygulanan islemlere, bulundugu sicaklik
derecesine ve siiresine bagl olarak mikroorganizmalar; solungaclardan,
deriden ve  bagirsaklardan  kasa  gegebilmektedir.  Sonugta
mikroorganizmanin tiirline bagli olarak iriiniin kalitesi bozulmakta
dolayisiyla tiiketiciler enfeksiyona ya da toksikasyona maruz
kalabilmektedir. Bu nedenle, baligin kasinda bulunan
mikroorganizmalarin sayisi ve tiirli saglik ve muhafaza agisindan 6nem arz
etmektedir (Gram ve Huss, 2000).

Toplam mezofilik aerob bakteri sayisi, Muhafazanin ilerlemesiyle
birlikte biitiin gruplarda artig gostermistir (p<0,01). Taze baliklarda TMAB
sayisinin kabul edilebilir limit degeri ICMSF (1986) tarafindan 6 log kob/g
olarak bildirilmistir. Calismada belirlenen toplam mezofilik aerob bakteri
sayist A grubunda 9. giinde B, C ve D gruplarinda ise 12. giinde kabul
edilebilir limit degerini agmistir. Jeon ve digerleri, (2002) tarafindan,
kitosanla kaplanmig ringa ve morina baliklarinin muhafaza periyodu
boyunca mikrobiyal yiikte sirasiyla 3 ve 2 log’lik azalma oldugu
bildirilmistir. Ayrica, mikrobiyal bozulmanin engellenmesi ve azaltilmasi
iizerine kitosan kaplama filmlerin etkinligi {izerine yapilan pek c¢ok
caligmada da benzer sonuglar elde edilmistir (Fan ve digerleri, 2009; Duan
ve digerleri, 2010; Gomez-Estaca ve digerleri, 2010; Ojagh ve digerleri,
2010). Alak ve digerleri (2010), kitosan film ile paketlenmis Sarda sarda
filetolarinda aerobik bakterilerin gelisimi, kontrol ve vakum gruplarina
gore daha yavas oldugu bulunmustur. Bulgularimiz arastirmacilarin
bulgulari ile paralellik gostermektedir. Ayrica galismamizda TMAB sayisi
tizerinde kullanilan ekstraktlarinin anti bakteriyel etkiye sahip oldugu
belirlenmistir.

Psikrofilik bakteriler, diisiik sicakliklarda depolanan taze baliklarin
aerobik bozulmasindan sorumlu en 6nemli mikroorganizma grubunu
olusturmaktadir (Sallam, 2007). Psikrofilik bakteri sayilar1 tiim gruplarda
muhafaza siiresince zamana bagli olarak artmistir (Cizelge 3). Kontrol
grubu Orneklerde belirlenen degerler diger li¢ gruba gore daha yiiksek
bulunmustur (p<0,05). Duan ve dig. (2010), Kuzey Amerika Pasifik
denizinde bulunan ve ticari bir balik tiiri olan lingcod (Ophiodon
elongatus) filetolarin1  kitosan ile kaplayarak muhafaza etmistir.
Arastirmada, ti¢iingli hafta sonunda PAB sayisinin 7 log10 kob/g degerini
ast1g1, kontrol grubu drneklerde ise birinci hafta sonunda 7,5 log10 kob/g
degerine ulastig1 belirlemis ve kitosanin antibakteriyel ozelligini ortaya
koymuslardir. Alak ve dig. (2010), palamut filetolarinda psikrofilik bakteri
sayisini kontrol grubu drneklerinde 6,9 log10 kob/g, kitosan ile kapladig1
orneklerde ise 5,6 logl0 kob/g olarak tespit etmistir. Benzer sekilde bu
aragtirmada da kitosan ve kullanilan bitki ekstraktlarinin antibakteriyel
etkisinin oldugu sdylenebilir.
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Enterobacteriaceae bakteri sayimi sanitasyon diizeyi ve enterik
patojenlerin olast varlig1 i¢in iyi bir indikator olabilmektedir. Kitosan
kaplanmis  Gokkusagr  alabaligt  filetolarinda  tespit  edilen
Enterobacteriaceae bakterilerin sayis1  2,6+0,04 log kob/g olarak
belirlenmistir. Deneysel olarak hazirlanan fileto O6rneklerindeki
Enterobacteriaceae bakterilerin sayisi {izerinde muhafaza siiresinin
anlamli farkliliklar olusturdugu belirlenmistir (p<0,05) ve ayrica
Enterobacteriaceae bakteri sayist bakimindan muhafaza siiresinin tiim
gruplar tizerinde etkisinin istatistiki agidan 6nemli oldugu belirlenmistir
(p<0,05).

Maya ve kiifler baliklarda normal flora igerisinde bulunmazlar.
Bunlar genellikle toprak orjinli olup baliklar avlandiklar1 anda sudan veya
avlanma sonrasi kullanilan alet ve malzemelerden bulasmaktadir.
Calismada maya-kiif sayilari bakimindan gruplar arasinda farklilik tespit
edilmistir (p<0,05). Kitosanin bariyer olusturma ozelliklerinin olmasi
kitosan1 antimikrobiyal 6zellikte yenilebilir film ve kaplamalar i¢cinde ideal
bir materyal haline getirmektedir. Calismamizda muhafaza boyunca maya
ve kiiflerin degisimi incelendiginde kitosan kaplamali gruplarin kontrol
grubundan farki agikca goriilmektedir.

4.4. Yag Asitleri

Dogada 40’1 agkin yag asidinin mevcut oldugu bilinmektedir. Yag
asitlerinin fiziksel, kimyasal ve besleme 6zellikleri; molekiiliindeki karbon
atomu sayisi, karbon atomlar1 arasinda ¢ift bag sayis1 ve karbon
atomlarinin  pozisyonu ile belirlenmektedir. Zincir yapidaki yag
molekiilleri farkli uzunluk, farkli say1 ve farkli bag yapilari ihtiva ederler.
Bunlardan bir ¢ift bagi olanlar (MUFA) tekli doymamus yag asitleri olarak
bilinir. Eger birden ¢ok ¢ift bag icerirlerse ¢coklu doymamis yag asitleri
olarak adlandirilirlar. Bunlarin molekiil dizilislerinde karbon atomu sayisi
18-20 arasinda ve 2-4 adet ¢ift baga sahip olduklarindan bu yag asitlerine
PUFA (polyunsaturated fatty acids, ¢oklu doymamis yag asitleri) adi
verilmektedir. Zincir uzunlugu, sayist ve ¢ift bagin pozisyonu yagin
biyolojik 6zelliklerini belirlemektedir (Lovell, 1998).

Coklu doymamis yag asitlerinden linoleik ve alfalinolenik asit
esansiyel yag asitleridirler. Viicutta sentezlenemediklerinden gidalarla
disardan viicuda alimmalar1 gerekir. Viicut linoleik asidi kullanarak,
gamma-linoleik, dihonogamma-linoleik asit ve araghidonik asit gibi birgok
Omega-6 yag asitleri yapma fonksiyonuna sahiptir. Alfa-linoleik asit;
Omega-3 yag asidi, eikosapentaconik asit (EPA) ve dokosahexaenoik asit
(DHA)'In sentezlenmesinde gorev alir (Ariman Karabulut, 2006).

Aragtirmamizda Gokkusagi alabaligindan hazirlanan filetolarda
doymus ve doymamus toplam 16 farkli yag asidi belirlenmistir (Cizelge 5).
Gokkusagi alabalig filetolarinda toplam doymus yag asitleri muhafaza
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siiresince % 19,61£2,25 ile %25,83+0,00 arasinda saptanmustir. Gokkusagi
alabalig filetolarinda toplam doymus yag asit miktarlarini, Stancheva ve
digerleri (2010) % 28,33, %28.04, Sabetian ve digerleri (2012) %31,85,
Krstic ve digerleri, (2017) % 24,49 olarak belirlemislerdir. Bu bulgular
calisma bulgularimizla benzerdir.

Arastirmamizda hazirlanan gokkusagi alabaligi filetolarinda tekli
doymamis yag asitleri (MUFA) muhafaza siiresince % 30,34+1,45 ile %
40,08+5,49 arasinda belirlenmistir. Belirlenen bu grup yag asitlerinin
bliyiik bir kismimi %3,2240,51 - %8,47+2,27 Palmitoleik asit ve
%25,48+1,63 -33,49+2,86 Oleik asit olusturmaktadir. Gokkusag alabalik
filetosunda sirasiyla bu oranlar1 %6,03 ve %21,76, Stancheva ve digerleri,
(2010) %4,76 ve %11,79, Sabetian ve digerleri, (2012) % 8,47 ve % 19,87
olarak belirlemislerdir. Aragtirmacilarin bulgulari bulgularimiza paraleldir
ve goriilen kiiciik farkliliklarin baliklarin elde edildigi mevsim, baliklarin
yas1, cinsiyeti, kiiltiir kosullar1 ile isleme tekniklerinden kaynaklandigini
sOyleyebiliriz. Calismamiz boyunca belirlenen bu yag asitlerinde énemli
bir degisim goériilmemistir.

PUFA’larin insan viicudunda kan basmcmi diizenledikleri,
trigliserid ve kolesterol seviyesini diisiirdiigli ve dolayisi ile kalp krizi
riskini azalttig1 ileri siiriilmiistiir. insan viicudunda yag asitleri bakimindan
en zengin organ beyindir. PUFA’larin beyin fonksiyonlarinda énemli rol
oynadiklart bildirilmigtir. Sinir hiicrelerinde uyarilarin iletilmesinde
onemli olduklari, PUFA eksikliginde 6grenme kabiliyetinde azalma
oldugu, yash insanlarda buna bagl olarak hatirlama giicliikleri oldugu
tespit edilmistir (Schacky ve digerleri, 1999). Calismamizda incelenen
orneklerde PUFA’lar muhafaza siiresince %28,71+1,51 ile % 36,98+0,28
arasinda belirlenmistir. Bu c¢alismada coklu doymamis yag asitleri
grubunda muhafaza boyunca tiim 6rneklerdeki degisimin 6nemli oldugu
saptanmistir (p<0,05). Gokkusagi alabalig: filetosunda PUFA miktarini,
Stancheva ve dig., (2010) %43,13, Sabetian ve dig., (2012) %20,55 olarak
tespit etmisdir. Arastirmamizda belirledigimiz PUFA miktarlar1 bu
caligmalarda belirlenen miktarlar ile bazilar1 benzerlik gdsterirken goriilen
farkliliklar baliklarin biyolojik 6zellikleri, mevsim farki, kiiltiir kosullar
ile isleme tekniklerinden kaynaklanabilir. Ayrica, bu ¢alismada en yiiksek
EPA degeri %3,29, DHA degeri ise %11,02 olarak belirlenmistir. Aym
balik tiiriinde yapilan diger calismalarda belirlen EPA ve DHA degerleri
% olarak sirasiyla, 3,89-13,30 (Ozden, 2005), 2,21-9,40 (Stancheva ve
digerleri, 2010) ve 4,07-6,93 (Sabetian ve digerleri, 2012) olan degerler
genelde bizim bulgularimzla paralellik gostermektedir.

4.5. Duyusal Nitelikler

Baligin tazelik seviyesinin Dbelirlemesinde kullanilan fiziksel,
kimyasal ve mikrobiyolojik analizler raf omriinii dnemli bir bigimde
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degerlendirebilse de duyusal analizlerin tiikketimde ¢ok daha 6nemli bir yeri
vardir. Ciinkii insanlar bir giday1 tiiketmeye karar verirken laboratuvar
sartlarinda diizenlenen deneylerin yerine duyusal incelemelerden
faydalanirlar.

Aragtirmada filetolarin rengi Dbitki ekstraktlarinin renklerinden
dolay1 begenilen bir gdriiniim almis olup puanlamada 0. giinde renk
bakimindan balik filetolann 4,66 ile 4,83 puanlari arasinda
degerlendirilmistir. Muhafaza siiresinin renk puanlar1 agisindan 6nemli
farklilik olusturdugu belirlenmistir (p<0,01). Renk bakimindan muhafaza
stiresinin tiim gruplar iizerinde etkisinin istatistiki agidan 6nemli oldugu
saptanmistir (p<0,05). Bu bulgular Can ve Patir (2012), Mohan ve dig.
(2012), ’1n bulgulariyla paraleldir.

Baligin muhafazasi boyunca dokusunda olusan bir seri kimyasal
reaksiyon sonucunda iiriin kendine has bir koku kazanir. Bakteri enzim
faaliyetleri amonyak, monoetilamin, dimetilamin ve trimetilamin gibi
bilesiklerin olusumu ile sonuglanarak (Debevere ve Boskou, 1996) balikta
kotii kokulart olusturur. Bu kokunun olusumu iiriiniin bozulma belirtisidir.
Calismada hazirlanan iiriinlerin kaplandiktan hemen sonra koku puanlari
4,75 - 4,83 arasinda belirlenmistir. Cizelge 6’ya gore panelistler tarafindan
koku icin verilen en yiiksek puani bitki ekstraktli kitosanla kaplanan
gruplar almistir Muhafaza siiresinin ilerlemesiyle birlikte tiim gruplarda
koku puanlar1 azalmakla birlikte yaban mersini ve kurt iizimii ilaveli
Ormeklerde fazla bir diisiis olmamasi dikkat ¢ekicidir. Koku
puanlamalarinda istatistiksel degerlendirmeler sonucunda muhafaza
stiresinin etkisinin énemli oldugu (p<0,05) tespit edilmistir. Ayrica koku
puanlar1 bakimindan muhafaza siiresinin tiim gruplar {izerinde etkisinin
istatistiki agidan Onemli oldugu belirlenmistir (p<0,05). Mohan ve
digerleri, (2012), yapmis olduklari ¢alismalarinda % 2 kitosanla kaplanmig
sardalyalarda muhafaza periyodu boyunca koku puanlari kontrol grubuna
oranla daha yiiksek oldugunu belirlemislerdir.

Caligmada tiim gruplarda baglangigta siki ve diizgiin bir goriiniime
sahip iken, zamanla bozulmaya paralel olarak gevseme ve yumusama
goriilmiistlir. Aragtirmada tlim gruplarda var olan bu yapisal degisiklik
bozulmaya bagli olarak degismistir. Goriiniis puanlar1 dikkate alindiginda
muhafaza siiresinin 6nemli oldugu saptanmistir (p<0,05). Bu bulgular Can
ve Patir (2012) in yapmis olduklar1 ¢aligmalarinin bulgulariyla benzerdir.
Mohan ve digerleri, (2012), kitosanla kaplanmis baligin goriniimiiniin
muhafaza siiresi ile degistigini bildirmiglerdir.

Genel begeni bakimindan dogal ekstraktlar uygulanarak olusturulan
kitosan ile kaplanan balik drneklerinin iyi kalitede oldugu belirlenmistir.
Calismada yaban mersini ve kurt liziimii ilaveli gruplarin genel begeni
puanlan diger gruplara gére muhafaza siiresince daha yiiksek seyretmistir.
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Muhafaza siiresi boyunca deneysel oOrneklerin genel begeni puanlari
iizerinde anlamh farkliliklar (p<0,05) olusturdugu belirlenmistir. Ayrica
muhafaza siliresinin tiim deneysel gruplar iizerinde etkisinin istatistiki
acidan 6nemli oldugu tespit edilmistir (p<<0,05). Mohan ve digerleri,
(2012), kitosan uygulanmis gruplarin, kontrol grubuna goére daha fazla
begeni kazandigini bildirmislerdir. Can ve Patir (2012), yapmis olduklar
caligmada kitosan soliisyonu ile kaplamis gokkusagi alabaligi filetolarmin,
kontrol grubuna gore daha begenildigini belirlemislerdir. Mehdizadeh ve
digerleri, (2012), yenilebilir filmler ve kaplamalar, dogal ugucu yag
bilesikleri ilavesi ile duyusal 6zelliklerini daha fazla degerlendirmek i¢in
kullanilmasinin gelecek vaadettigini iligkilendirmislerdir.

5. SONUC

Yapilan bu c¢aligmada elde edilen bulgulara gore; Kitosan ile
hazirlanan kaplamalarin tiriiniin raf dmrii tizerinde olumlu etki gosterdigi,
yaban mersini ve kurt {iziimii ilaveli kitosan kaplamanin {iriiniin kimyasal,
mikrobiyolojik ve duyusal nitelikleri tizerine olumlu etkisinin oldugu ve
ayrica bu ¢alismanin deneysel 6rneklerde kullanilan kitosan kaplamanin ve
farkli bitki ekstraktlarinin daha farkli konsantrasyonlarda cesitli balik
iirlinlerine uygulanarak birgok bilimsel ¢alismaya temel olusturabilecegi
kanaatine varilmisgtir.

TESEKKUR

Elazig Su Uriinleri Arastirma Enstitiisii Miidiirl{igii tarafindan
yiriitilen bu ¢alisma TAGEM (Proje No:TAGEM/HSGYAD/16/A05/
P05/116) tarafindan desteklenen projenin bir boliimiidiir.
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1. GIRIS

Karaciger hastaliklarinin goriilme sikliginin artmasiyla, hastalik
patogenezine katkida bulunan hiicresel, molekiiler ve fizyolojik
faktorlerin etkisinin anlagilabilmesi i¢in hayvan modelleri oldukga
islevseldir. Zebra baliklar1 6zellikle embriyonik gelisim ¢aligmalarinda
stk kullanilsa da embriyolarda ¢esitli yollarla istenilen hastalik
modellemesi rahatlikla yapilabilir. Zebra balig1, hepatik hiicresel bilegimi,
islevi, sinyalizasyon, yaralanmaya yanit ve karaciger hastaliklarina
aracilik eden hiicresel siirecler bakimindan insanlara benzer. Genler,
insanlar ve zebra balig1 arasinda yiiksek oranda korunur, bu durum
karaciger hastaliginin temel mekanizmalarini incelemek icin onlar1 yararl
bir sistem haline getirir. Boylece belirli bir hastalikta etkili yeni genleri
tanimlamak i¢in genetik taramalar, hastaligin siirecine etki eden yollar1 ve
bilesikleri tanimlamak i¢in ise kimyasal taramalar yapilabilir.

2. MEMELIi VE ZEBRA BALIGI KARACiIGER
YAPILARININ KARSILASTIRILMASI

Memeli karacigerinin temel fonksiyonel birimi karaciger lobiiliidiir
(Si-Tayeb ve ark., 2010). Her lobiil, lobilin merkezindeki merkezi
venden tepe noktasindaki portal vene yayilan hepatosit kordonlarindan
olusan altigen bir sekle sahiptir. Hepatositler, metabolik aktiviteleri ile
porto-sentral eksen boyunca ti¢ farkli gruba ayrilabilir (Gebhart ve Matz-
Soja, 2014). Bu sozde karaciger zonasyonu organ islevi i¢in ¢ok
onemlidir. Hepatositler, safra kanalikdilleri olarak bilinen kiigiik kanallar
yoluyla apikal tarafta safra salgilarlar (Si-Tayeb ve ark., 2010). Safra
sivist daha sonra portal ven ve hepatik arter ile birlikte portal triad iginde
yer alan intrahepatik safra kanalina bosaltilir. Hepatositlerin bazal
tarafinda siniizoidal kilcal damarlar bulunur. Karacigerdeki yerlesik



makrofajlar olan Kupffer hiicreleri de bu siniizoidlerde bulunur. A
vitamini depolayan hepatik yildiz hiicreleri, siniizoidler ve hepatositler
arasindaki Disse alaninda bulunur (Chu ve Sadler, 2009).

Kupffer hiicreleri haricinde, memeli karaciger hiicre tiplerinin tiim
muadilleri zebra baliklarinda rapor edilmistir. Kupffer hiicreleri,
memelilerde ve insanlarda bagisiklik ile ilgili islevlere aracilik etmede
onemli bir rol oynayan, karacigerde yerlesik makrofajlardir. Biiylik
miktarlarda atik komplekslerini, hiicre kalintilarini, mikrobiyal
partikiilleri ve hatta kanser hiicrelerini fagositoz yapma kapasiteleri ile iyi
bilinirler. Bugiine kadar, zebra balig1 karacigerinde makrofaj olusumu
hakkinda smirh bilgi vardi, Cheng ve arkadaglari (2020) zebra
baliklarinda karacigerdeki makrofajlar1 karakterize etmislerdir. Bu
hiicreler hepatik dokunun siniizoidal vaskiiler yatagi iginde degil,
hepatositler arasinda yer alir ve fagositik islevden yoksundur. Ancak bu
hiicreler, diger deneysel modellerden karaciger makrofajlarinin varligini
ve yapisal benzerliklerini  gosterirken, fonksiyonel o&zellikleri
kemirgenlerde ve insanlarda tarif edilen Kupffer hiicrelerinden belirgin
sekilde farklidir. Bu bulgular, zebra baligi karacigerinin dogustan gelen
bagisiklik sisteminin diger hayvan deneysel modellerine kiyasla belirgin
sekilde farkli 6zelliklere sahip oldugunu gostermektedir.

Ik bakista zebra baligi karaciger anatomisi memelilerden ¢ok
farkli gorinmektedir ¢iinkii kan damarlari organ boyunca rastgele
dagilmistir ve morfolojik olarak ayirt edilebilir merkezi damarlar veya
portal damarlar yoktur (Lorent ve ark., 2004). Hepatositler tiibiiller
halinde diizenlenir ve safra kanali merkezde bulunur. Zebra balig1
karacigerinde metabolik bolgeleme tarif edilmemistir. Intrahepatik safra
kanallar1 ve kan damarlar1 hepatositler tarafindan ayrilir. Histolojik
analizler ve transmisyon elektron mikroskobu, zebra baligi ve memeli
karaciger anatomisinin korunmasini ve ayriminit ortaya koymaktadir.
Memelilere benzer sekilde, zebra balig1 hepatositleri apikal taraftaki safra
kanalikiilleri yoluyla safra salgilar. Memelilerde, safra kanalikiilleri
hepatositler arasinda bulunur ve safra sizintisini 6nlemek igin siki
baglantilarla kapatilir (Boyer, 2013). Zebra baliklarinda safra kanali, safra
kanallarina baglanan apikal hepatosit zarinin invajinasyonudur. Safra
kanalikiilleri, zebra baliklarinda hepatositler ve safra kanallar1 arasinda
siki baglantilar olugsmast disinda siki baglantilarla da kapatilir.
Hepatositlerin bazal tarafindaki kan damarlari, memeli karacigerindeki
sinlizoid kilcal damarlara benzer. Hepatik yildiz hiicreleri ayrica
hepatositler ve endotelyal hiicreler arasinda bulunur ve lipid
damlaciklarini depolar. Son olarak, memeli karacigerindeki intrahepatik
safra kanallar1 genellikle belirgin epitel morfolojisine sahip c¢oklu
kolanjiyositlerden olusurken, zebra balig1 karacigerindeki intrahepatik
safra kanallarinin ¢ogu bir veya iki kolanjiyositten olusur. Sadece
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ekstrahepatik safra kanalina baglanan birka¢ biiyiikk safra kanalindaki
kolanjiyositler tipik kolumnar epitel morfolojisini sergiler (Lorent ve ark.,
2004; Yao ve ark., 2012).

3. ZEBRA BALIKLARINDA KARACIGER GELISIiMi

Karaciger, 6n bagirsak endoderminden kaynaklanir ve bu nedenle,
normal karaciger gelisimi i¢in endodermin uygun sekilde korunmasi ve
spesifikasyonu gereklidir. Zebra baliklarinda yapilan ¢aligmalar, memeli
endoderm gelisiminde 6nemli roller oynadigi gosterilen sinyal yollarinin
(Nodal, BMP'ler) ve transkripsiyon faktorlerinin (Gata4-6, Foxa
faktorleri, Sox32/17) bircogunun zebra baliklarinda endoderm olusumu
icin hayati 6nem tasidigin1 dogrulamistir (Reiter ve ark., 2001; Tiso ve
ark. 2002).

Zebra baliklarinda karaciger gelisimi {i¢ asamaya ayrilabilir:
spesifikasyon, farklilagsma ve biiylime. En erken agsama olan spesifikasyon
sirasinda, anterior endodermin, diger endoderm kaynakli organlar
[bagirsak, pankreas, hepatopankreatik duktal (HPD) sistemi veya
pnomatik kanal ve yiizme kesesi] belirlenir. Zebra baligi embriyolarinda
dollenmeden 22-24 saat sonra karaciger progenitorleri, hhex ve prox-1
belirteglerini ifade etmeye baglayabilir (Wallace ve Pack, 2003).
Hepatoblastlar, ayn1 zamanda pankreasi olusturma potansiyeline sahip
olan anterior endodermin lateral bir bélgesinde ortaya ¢ikar ve bu lateral
endoderm kolonlar, déllenmeden sonra 34. saate kadar karacigeri
indiikleyen sinyallere yanit verme yetenegini korur (Shin ve ark., 2007).

Karaciger progenitor hiicrelerinin (hepatoblastlar) farklilagsmas,
olgun hepatositlerin ve safra epitel hiicrelerinin molekiiler belirteclerinin
ekspresyonunun ilk tespit edildigi dollenmeden sonraki 24.-50. saatler
arasinda gerceklesir (Field ve ark., 2003). Karaciger farklilagsmasi
sirasinda  vaskiiler endotel hiicrelerinin en Onemli rold, komsu
hepatositleri polarize etmek icin gerekli sinyalleri saglamak ve ayrica
safra gelisimini tesvik etmektir (Sakaguchi ve ark., 2008). Albumin ve
alfafetoprotein, memeli embriyolarindaki hepatositlerin en karakteristik
iki isaretidir; ancak bu proteinlerin agik ortologlarim1 kodlayan genler
zebra baligt genomunda mevcut degildir (Noel ve ark., 2010).
Seruloplazmin, karaciger primordiumunda dollenmeden sonraki 32.
saatte eksprese edilen bircok zebra baligi calismasinda kullanilan bir
hepatosit belirtecidir, ancak ekspresyonu hepatik olmayan endodermde
daha erken asamalarda tespit edilebilir (Korzh ve ark., 2001). Zebra balig
embriyolarinda hepatositleri tanimlamak i¢in kullanilan diger hepatosit
belirtegleri, dollenmeden sonraki 48. saatte baslayarak eksprese edilen
Transferrin ve Karaciger yag asidi baglayici proteindir (L-FABP) (Her ve
ark., 2003; Mudumana ve ark., 2004).
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Karaciger taslagmin biiylimesi en ¢ok doéllenmeden sonraki 50.
saatten itibaren belirgin hale gelir ve yavru baliklarda tamamen gelisene
kadar devam eder (Field ve ark., 2003). Bu asamalar sirasinda,
hepatositler cogalir ve polarize olur ve hepatik damar sisteminin
biliylimesinin yani sira safra sisteminde belirgin bir genisleme vardir.
Farklilasmanin erken asamalarinda, zebra baligi karacigeri esasen
vaskiiler degildir, ancak déllenmeden sonraki 55. saatten 72.saate kadarki
bliylime, hiicre sinyalizasyonunda o6nemli bir rol oynayan endotel
hiicrelerinin varligin1 gerektirirken, daha sonraki zaman noktalarinda
doku biliylimesinin dolasim destegi igin islevsel bir damar sistemi
gereklidir (Korzh ve ark., 2008). Karaciger biiylimesi déllenmeden
sonraki 60-72. saatler arasinda baslar ve karaciger uygun orantili
biiyiikliigline ulagana kadar devam eder. Dollenmeden sonraki 5. giinde
agirt bliylimenin sonunda, ¢ift loblu, bumerang seklindeki karaciger, 6n
bagirsagin altindaki orta ¢izgiyi gecen daha biiylik bir sol lobdan ve
ventral olarak pankreasin basina dogru uzanan daha kiiclik sag lobdan
olusur. Zebra baliklarinda karaciger biiylimesi {izerine yapilan son
arastirmalar, hepatosit biliyiime faktorii (HGF) -c-Met yolu gibi memeli
karaciger gelisiminde rol oynadigi bilinen yollarin sinyal yollariyla
diizenlendigini gostermistir (Latimer ve Jessen, 2008). Karaciger
biliylimesini etkileyen yeni faktorler de bildirilmistir (Cheng ve ark.,
2006; Chang ve ark., 2011).

4. ZEBRA BALIKLARINDA KARACIGER
HASTALIKLARININ MODELLENMESI

Hem dogustan hem de edinilmis karaciger hastaliklari, zebra
baliklarinda basarili bir sekilde modellenebilir. En basit hastalik
modelleme  ¢aligmalari, embriyo morfogenezindeki kusurlardan
kaynaklanan konjenital bozukluklar1 anlamaya odaklanmustir. Ornegin,
Alagille sendromundaki safra kanali yetersizliginin genetik temeli, zebra
baliklarinda kapsamli bir sekilde arastirilabilir (Lorent ve ark., 2004).
Burada en 6nemli karaciger hastaliklar1 incelenecektir.

4.1. YENIDOGAN KOLESTAZI

Kolestatik sarilik her 2500 bebekten 1'ini etkiler ve siklikla ciddi
hepatobiliyer ve metabolik disfonksiyonu gosterir (Feldman ve Sokol,
2013). Kaolestaz, safra fibrozuna sekonder portal hipertansiyondan
kaynaklanan kasinti, yetersiz beslenme ve komplikasyonlara bagli dnemli
morbidite ve mortaliteye neden olabilir. Neonatal kolestaza neden olan
birgok durumdan en yaygin olanlari biliyer atrezi (BA) (% 25-35),
genetik bozukluklar (% 25), metabolik hastaliklar ve al- antitripsin
(ALAT) eksikligidir (% 10) (Balistreri ve Bezerra, 2006).

Zebra baligi kullanan bir ¢alismada, BA patogenezi igin toksin
teorisini desteklemek icin giiclii kanitlar saglamigtir. Zebra baliklarinda
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floresan lipit analog tahlilini gerceklestiren Lorent ve ark. (2015)
Avustralya'daki koyun ve inek siiriilerinde BA benzeri semptomlara
neden olan Dysphania tiirlerinin ekstraktlarindaki bilesikleri taradi. Bu
yaklagim, zebra balig1 larvalarinda 6zellikle ekstrahepatik safra kanalini
tikayan yeni bir izoflavonoid olan biliatresonun kesfedilmesine yol agti.
Sonraki bir c¢aligmada yazarlar, biliatreson ile tedavi edilen larva
karacigerlerinde glutatyon (GSH) metabolizmasina dahil olan genlerin
up-regiilasyonunu ve biliatreson tedavisi iizerine hepatik GSH'nin
tikendigini gosterdi (Zhao ve ark., 2016). Zebra baliklarinda in vivo
goriintiilemenin giiciinden yararlanilarak, endojen GSH redoks durumu,
redoks duyarl bir floresan biyosensor ile degerlendirildi ve ekstrahepatik
biliyer hiicrelerin, hepatositlerden ve intrahepatik biliyer hiicrelerden
daha oksitlenmis bir GSH havuzuna sahip oldugunu ortaya koydu.
Biliatreson tedavisi, ekstrahepatik biliyer hiicrelerin neden o6zellikle
toksin tarafindan hedeflendigini aciklayabilir. GSH'nin BA'ya katkisini
desteklemek i¢in, GSH sentezinin inhibisyonu hem ekstrahepatik hem de
intrahepatik safra hiicrelerini toksine duyarli hale getirmis ve
farmakolojik yaklasimlarla GSH diizeylerini artirarak biliatreson kaynakli
hasar1 baskilamistir. Onemlisi, biliatreson tedavisinin neden oldugu
biliyer hiicrelerin spesifik hasarmin yami sira GSH ile biliatreson
arasindaki baglant1 da farelerde gegerlidir (Waisbourd-Zinman ve ark.,
2016).

Zebra balig1, cocuklarda kalitsal kolestatik hastaliklart modellemek
icin de kullanilmisgtir. Alagille sendromunda, Notch ligand geni
JAGGEDI ve reseptdr geni NOTCH2'deki mutasyonlar, safra kanali
yetersizligine neden olur (Penton ve ark, 2012). Zebra baliklarinda Notch
sinyal aktivitesinin inhibisyonu ayrica safra farklilagmasin1 ve
morfogenezi de baskilar (Lorent ve ark., 2004). Artrogripozis-renal
disfonksiyon-kolestaz sendromu (Cullinane ve ark., 2010) ve Kuzey
Amerika Kizilderili Cocukluk Cagi Sirozu (Wilkins ve ark., 2013) ile
ilgili genlerin yok edilmesi, zebra baliklarinda intrahepatik biliyer
defektlere yol agar. Progresif ailesel intrahepatik kolestaz (PFIC), esas
olarak hepatositlere zarar veren, kalitsal bir neonatal kolestatik
bozukluklar grubudur (Srivastava, 2014). PFIC, kanalikiiler tastyicilar
TP8B1, ABCB11 ve ABCBA4'i ve siki baglant1 proteini TJP2'yi kodlayan
genlerdeki mutasyonlara bagli olarak bozulmus safra sekresyonu ile
karakterizedir. Zebra baligi, hepatositlerin apikal tarafinda kanalikiiller
olusturur ve zebra balig1 kanalikiillerinin iist yapisi, memeli benzerlerine
cok benzer. Zebra balig1 kanalikiiler tasiyici proteinleri, insan proteinleri
ile yiiksek (>% 60) homolojiye sahiptir (Annilo ve ark., 2006). Abcb11
proteini, memeli karacigerindeki lokalizasyonuna benzer sekilde, zebra
baliklarinda kanalikiilde saptanir (Sakaguchi ve ark., 2008). Kanalikiiler
tasiyict mutantlart olusturmak ve zebra baliklarinda PFIC modellemesinin
fizibilitesini kesfetmek ilging olacaktir.
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Koledok Kkistleri ekstrahepatik safra agaci ve safra kesesinin
malformasyonlaridir. Klinik olarak sessiz olabilirler, ancak ayn1 zamanda
cocuklukta veya sonrasinda obstriiktif kolestaza yol acabilirler ve
kolanjiyokarsinom i¢in bir risk faktoriidiirler (Singham ve ark., 2009).
Ekstrahapatik biliyer atrazi (EHBA)'den farkli olarak, koledok kistin
cerrahi olarak diizeltilmesi genellikle devam eden intrahepatik safra
hastaligi olmaksizin kolestazi 1iyilestirmek icin yeterlidir. Timor
baskilayict gen nf2'deki bir mutasyonun, hepatomegalili zebra baligi
larvalarinda epitelyal hiperplazili koledok kist benzeri fenotipe neden
oldugu bildirilmistir (Sadler ve ark., 2005).

Mowat-Wilson sendromu (MWS), ¢inko parmak transkripsiyon
faktorii ZFHX1B'deki mutasyonlardan kaynaklanir ve yiiz dismorfizmi,
mikrosefali, zeka geriligi, Hirschsprung hastaligi ve kalp anomalileri ile
karakterizedir (Zweier ve ark., 2002). Sendrom tipik olarak karaciger
hastalig1 ile iligkili olmasa da, MWS'li bir hastada intrahepatik safra
kusurlar1 vardi ve zebra baligi zfhx1bmin morfolino ile susturulmasi,
safra gelisiminde ve fonksiyonunda kusurlara yol acar (Cui ve ark.,
2011). Benzer sekilde, zebra baliklarinda yapilan calismalar, safra
gelisiminde vhnfl'in roliinii acikliga kavustururken, karaciger hastaligi
tipik olarak genclerde olgun baslangich diyabete (MODYYS) ve ailesel
glomeriilokistik bobrek hastaligima neden olan VHNFI1'deki insan
mutasyonlar1 ile iliskili degildir (Matthews ve ark., 2004). Bununla
birlikte, zebra baligi vhnfl mutantlarinin, insan hastaligi ile uyumlu,
belirgin kusurlari vardir (Sun ve Hopkins, 2001).

4.2. ALKOLIK KARACIGER HASTALIGI

Alkolik karaciger hastaligt (AKH) asir1 alkol alimindan
kaynaklanir ve karacigere bagli morbidite ve mortalitenin en yaygin
nedenlerinden biridir. AKH, hepatik steatoz, steatohepatit, fibroz, siroz ve
nihayetinde hepatoselliiler karsinomdan ilerler (Louvet ve Mathurin,
2015). Kronik AKH bir yetiskin hastaligidir ve yillarca alkoliin kotiiye
kullanimin1 gerektirir. Zebra baliginin kronik AKH'yi modellemek i¢in
kullanilip kullanilamayacagi ikna edici bir sekilde gosterilmemistir.
Yetigkin zebra baliklarinin uzun siire % 1 etanol icinde siirekli olarak
barindirildiginda steatoz, steatohepatit ve fibroz gelistirdigi gosterilmistir.
Bununla birlikte, bu tiir bir tedavi, hayvanin diizgiin beslenmesini
engelleyerek, karaciger hasarlarinin ne o6lgiide dogrudan alkolle
indiiklendigini belirlemeyi zorlastirabilir. Son yillarda asir1 igme, endise
verici bir kiiresel saglik sorunu haline geliyor (Lin ve ark., 2015). Asir
alkole maruz kalma, karaciger iltihabina, steatozise, hepatosit Sliimiine
neden olur ve hepatik yildiz hiicrelerinin aktivasyonunu ve fibrojenezi
destekler. Bu nedenle, hastaligin birgok yoniinii hedef alan terapotik
ajanlarin belirlenmesi ¢ok 6nemlidir. Alkoliin agizdan verildigi, kemirgen
modellerinde yalnizca hepatik steatozu indiiklenmistir ve inflamasyon ve
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fibrozun gelisimi ikinci asama olarak gozlenmistir (Bukong ve ark.,
2016). Zebra baligi larvalari, suya alkol eklenebildiginden ve
oldiiriiciiliige neden olmadigindan akut alkole maruz kalmanin etkilerini
incelemek igin ¢ok uygundur. Alkol metabolizmasi igin gerekli olan
genler ve yollar zebra baliklarinda yiliksek oranda korunur ve kolayca
déllenmeden 4 giin sonra alkol alir ve metabolize eder (Lassen ve ark.,
2005). 4 giinliik larvalar1 sadece 24 saat boyunca % 2 etanole maruz
birakmak steatoz, anjiyogenez, makrofajlarin toplanmasi ve hepatik yildiz
hiicrelerinin aktivasyonunu indiiklemek icin yeterlidir (Zhang ve ark.,
2016). Bu modeli kullanarak, akut AKH karaciger hasarinda hepatik
steatozu indiiklemek icin sterol yanit elementi baglayici protein (Srebp)
yolaginin (Passeri ve ark., 2009) ve katlanmamis protein yanitinin (UPR)
aktivasyonunun gerekli oldugu gosterilmistir (Howart ve ark., 2014).
Etanol metabolize eden enzimlerin ve oksidatif stresin bloke edilmesi,
zebra balig1 larvalarinda UPR aktivasyonunu ve etanoliin neden oldugu
steatozu azaltmistir (Tsedensodnom ve ark., 2013). Ug UPR sensoriinden
biri olan transkripsiyon faktorii 6'nin (Atf6) etkinlestirilmesi, Srebp
aktivitesinden bagimsiz olarak hepatik steatoza neden olmak i¢in hem
gerekli hem de yeterlidir (Howart ve ark., 2014). Etanole maruz kalan
zebra baliklarinin steatohepatit, karaciger fibrozu veya siroz gelistirdigi
bildirilmemigtir.  Bununla  birlikte, zebra baligi  hepatoseliiler
karsinomasini agiklayan bir yayinda, 4 giinliik larvalarmin % 2 etanole
maruz kalmasi, hepatoseliiler karsinoma proliferasyon oraninda ve hiicre
sayisinda bir artisa ve laminin birikiminin artmasina neden olmustur (Yin
ve ark., 2012). Hepatoseliiler karsinoma aktivasyonu, proliferasyonu ve
hiicre dis1 matriks birikimi dahil benzer mekanizmalar, erken evre
memeli hepatik fibrozunda tanimlanmistir (Mormone ve ark., 2011).

4.3. NON-ALKOLIK YAGLI KARACIGER HASTALIGI

Non-Alkolik yagl karaciger hastaligi (NAYKH), asir1 alkol
tiketimi ile iligkili olmayan karacigerde asir1 yag birikimi ile
karakterizedir (Willebrords ve ark., 2015). Aym zamanda steatoz,
steatohepatit, fibroz, siroz ve hepatoseliiler karsinom gibi genis bir
hastalik yelpazesine sahiptir. NAYKH, insiilin direnci, yagl diyet, ilaca
bagli karaciger hasar1 ve metabolik sendromlarla yakindan iligkilidir.
Artan obezite ve tip Il diyabet prevalansi nedeniyle, NAYKH diinya
capinda kronik karaciger hastaligimin en hizli yiikselen nedeni haline
gelmistir (Shaker ve ark., 2014). insana benzer sekilde zebra baligi,
hepatotoksin, aglik ve yiiksek miktarda yag, kolesterol veya fruktoz
iceren diyet gibi c¢evresel tetikleyicilere yanit olarak hepatik steatoz
gelistirir (Sapp ve ark., 2014). Zebra baliklarinda ileri genetik tarama,
hepatik steatozlu birka¢ mutanti tanimlamistir. Kaz cigeri (foigr) mutanti,
hepatomegali i¢in bir taramada izole edilen yagl karaciger hastaliginin
ilk genetik zebra baligr modelidir. Foigr geni, insandaki 11/TRAPPC11'in
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zebra balig1 ortologudur. TRAPPCI11 islevinin kaybi, UPR yanitlarina ve
ER stresine neden olarak steatoza katkida bulunur (DeRossi ve ark.,
2016). Thakur ve ark. (2011), bir CDP-diasilgliserol-inositol 3-
fosfatidiltransferaz mutantint ve ER stresi ve steatoz ile baglantili
fosfatidilinositol sentezini bildirmislerdir. Bir c¢alismada, larvalarin
hepatik steatoz, apoptoz ve lipid peroksidasyonunu indiikleyen
tiyoasetamid (TAA) ile tedavisi yapilmistir. TAA ile 12 hafta boyunca
siirekli tedavi, hepatik fibroz gelisimine ve hepatoseliiler karsinomanin
indiiksiyonuna yol agmustir (Rekha ve ark., 2008). TAA kaynakli steatoz,
oksidatif stresi azaltarak en azindan kismen islev goren taurin
uygulamasiyla bagarili bir sekilde tedavi edilmistir (Hammes ve ark.,
2012).

4.4, HEPATIT

Hepatotropik olmayan viriislerin (6rnegin, sitomegaloviriis ve
EpsteinBarr virlisii) neden oldugu viral hepatite ek olarak en az alt1
hepatotropik virlis insanlarda akut veya kronik hepatite neden olur.
Bunlardan ¢ogu morbidite ve mortalite, fibroz, karaciger yetmezligi ve
hepatoseliiler karsinoma riskine yol agan kronik hepatit B (HBV) veya
hepatit C (HCV) enfeksiyonuna baglhdir. Bu viriislerin zebra baligini
enfekte ettigi  bilinmemekle birlikte, viral genlerin transgenik
ekspresyonu, insanlarin  kronik enfeksiyonunun neden oldugu
hastaliklarin belirli 6zelliklerini modellemek i¢in kullanilabilir. Kronik
HCV hepatiti genellikle steatoz ve yiiksek bir hepatoseliiler karsinoma
riski ile igaretlenir. TAA ile tedavi edilmis, vahsi tip zebra baligi 12
haftalik tedavide hepatik steatoz ve hepatoseliiler karsinoma gelistirirken,
HCV c¢ekirdek proteini i¢in zebra baligi transgenigi iki kat daha hizh
ilerler ve 6 haftalik ilag tedavisinde hepatoseliiler karsinoma gelistirir
(Rekha ve ark., 2008). HCV'nin bipartit bir alt replikon modeli, insan
HCV ile enfekte olmusg hepatositlerde goriilenlere benzer gen ekspresyon
degisiklikleri ile birlikte ¢ekirdek RNA ve proteinin amplifikasyonunu
gostermistir (Ding ve ark., 2011). Subreplikon amplifikasyonu, HCV'ye
kars1 klinik aktiviteye sahip oldugu bilinen antiviral ajanlar olan ribavirin
ve oksimatrin ile tedavi yoluyla inhibe edilebilir. HBY X proteininin
transgenik asir1 ekspresyonu, hayvanlarin ¢ogunda 4 aylikken hepatik
steatoza veya steatohepatite neden olmus ve sonunda karaciger
dejenerasyonuna ilerlemistir (Shieh ve ark., 2010). Histolojik
degisikliklerle uyumlu olarak, gen ekspresyon caligmalari, lipogenez,
hiicresel stres ve apoptoz ile ilgili genlerin indiiksiyonunu gosterdi.
Kronik viral hepatit, intrahepatik kolanjiyokarsinomun belirli alt tipleri
ile de iliskilendirilmistir (Sempoux ve ark., 2011). Baska bir ¢alisma,
zebra baliklarinda hem HBV X proteininin hem de HCV ¢ekirdek
proteininin bitransgenik asir1 ekspresyonunun, 3 aylikken intrahepatik
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kolanjiyokarsinom ve tiimorle iligkili fibrozun TGFp'ya bagli gelisimine
yol agtigint gostermistir (Liu ve ark., 2012).

4.5. POLIKISTIK KARACIGER HASTALIKLARI

Polikistik karaciger hastaliklar1 (PCLD), karaciger parankimi
boyunca sivi dolu kistlerin progresif olusumu ile karakterize, safra
epitelinin genetik bozukluklaridir (Everson ve ark., 2004). Karacigerin,
komsu organlar sikigtiran ve iglevlerini bozan muazzam genislemesine
neden olurlar. Hastalarda ayrica kolanjit, fibroz, siroz ve hatta kanser
gelisme riski yiiksektir. Polycystinl/PKD1, Polycystin2/PKD2 ve
PKHDL1 ile iliskili proteinleri kodlayan genlerdeki mutasyonlar, ayni
zamanda polikistik bobrekleri olan PCLD hastalarinda bulunmaktadir
(Masyuk ve ark., 2009). Sec63 ve prkcsh genlerindeki mutasyonlar, izole
edilmis PCLD'lerden sorumludur. Her iki gen de endoplazmik
retikulumda (ER) bulunan ve glikoproteinlerin ER'ye translokasyonunda
islev goren proteinleri kodlar. Zebra baligi genomu, PCLD'de mutasyona
ugramis genlerin ortologlarim igerir. Tietz Bogert ve ark. (2013), zebra
baliklarinda  sec63, prkecsh ve pkdla'nin antisens morfolino
oligoniikleotidler tarafindan yok edilmesinin hepatik kist olusumuna
neden oldugunu gostermistir. Bagka bir ¢aligmada ise hem prkcsh geninin
susturulmasi hem de asir1 ekspresyonu pronefrik kistlere, anormal viicut
egriligine ve situs inversusa yol a¢tigi, ancak hepatik kistlere yol
agmadig bildirilmistir (Gao ve ark., 2010). Monk ve ark.,. yiiksek oranda
korunmus bir amino asidi degistirecegi tahmin edilen bir yanlis anlaml
mutasyon tastyan bir sec63 zebra baligi mutantini tanimladi. ilging bir
sekilde, ER stresi ve steatozun yani sira, mutant karacigerde hepatik
kistler gelismedi (Monk ve ark., 2013). Memelilerde duktal plaka
malformasyonu, bozulmus kolanjiyosit polaritesi, kolanjiyositlerden
artmig sivi sekresyonu ve primer siliyadaki kusurlar dahil olmak {izere
cesitli mekanizmalarin hepatik kistlere neden oldugu gosterilmistir
(Strazzabosco ve Somlo, 2011). Zebra baliklarinda intrahepatik safra
kanali gelisimi, duktal plakanin olusumunu icermez. Intrahepatik biliyer
hiicreler, biiylik safra kanallarini olusturanlarin disinda tipik bir epitel
goriinlimiine sahip degildir. Zebra balig1 safra hiicrelerinde birincil
kirpikler ve sivi sekresyonu iyi karakterize edilmemistir (Pham ve ark.,
2017). Safra kanali gelisimi ve kolanjiyosit fizyolojisindeki farkliliklar,
zebra baliklarinda PCLD ile iligkili gen fonksiyonunun bozulmasinin
neden insanlarda goriilen kistik fenotipleri tam olarak 6zetlemedigini
aciklayabilir.

4.6. KANSER

Hepatoseliiler karsinoma (HCC), diinya ¢apinda en agresif ve
Olimciil kanserlerden biridir ve yilda 500.000'den fazla 6liime yol agar
(Altekruse ve ark., 2009). Zebra baligi, on yildan fazla bir siiredir kanser
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arastirmalar1 i¢in kullanmilmaktadir. Tiim omurgalilar gibi baliklar da
kendiliginden kanser gelistirir. Daha yash yetigkin zebra baligi, HCC,
hepatik adenomlar ve kolanjiyokarsinom gelistirir; kanser gelisimi,
hepatotropik karsinojenler, tiimor baskilayicilari  kodlayan genlerin
bozulmasi, veya onkojenlerin asir1 ekspresyonu ile hizlandirilabilir
(Evason ve ark. 2015). Onemlisi, zebra balig1 ve insanlardaki karaciger
timorleri histolojik gdriiniim ve gen ekspresyonu agisindan benzerdir.
Cogu kanserojen, agirlikli olarak hepatositler tarafindan metabolize edilir.
Bu nedenle, karsinojenlere maruz kalan zebra baligi, farelerde
gbzlemlenene benzer bir zaman cercevesi olan birkag ay icinde siklikla
karaciger neoplazisi gelistirir. Bir caligmada 3 haftalik zebra baligi
yavrularinin dimetilbenzantrasene (DMBA) maruz kalmasiyla, 9 ayda
baliklarin % 38'inde hepatik neoplazi (yar1 karsinom) gelismesine yol
acmugtir (Spitsbergen ve ark., 2000). DMBA ile indiiklenen zebra baligi
tiimorlerinin gen ekspresyon profilleri, insan karaciger tiimorlerininkilerle
iliskilidir. Bir ¢aligmada, zebra baligi hepatositlerinde B-katenin'i asiri
ifade eden zebra balig1, B-katenin yoluyla WNT sinyalinin tiirler arasinda
karaciger karsinojenezine giden merkezi bir yol oldugu kavramini
dogruladi. Evason ve ark. (2015) B-katenin kaynakli karaciger timorleri
olusturdu ve ilgili yollar1 belirlemek i¢in kimyasal bir tarama yapti. -
Katenin asir1 ekspresyonunun, yetigkinlerde HCC'ye, larvalarda biiyiimiis
karacigerlere neden oldugunu gosterdiler. Kimyasal bir taramada belirteg
olarak biiyiikk karaciger boyutunu kullanarak, Jnk inhibitorlerini ve
serotonin geri alim inhibitorlerini (su anda antidepresanlar olarak
kullanilmaktadir), HCC olusumunu engelleyebilecek iki yeni ilag sinifi
olarak tanimladilar.

Zebra baligr ¢aligmalari, kanser biyolojisi arastirmalarina bir¢ok
onemli katki saglamistir. Bir DNA metilasyon diizenleyicisi olan
UHRF1'in asir1 ekspresyonu, zebra baliklarinda HCC'ye neden olur ve
agresif insan HCC'lerinde olduk¢a up-regiile edilir. Bu, epigenetigin,
insan karaciger tiimorlerinde DNA metilasyonunun 6nemli rolil ile
kanitlandig1 tizere, HCC'nin altinda yatan anahtar bir faktér olarak
Oonemini vurgular (Revill ve ark., 2013). Bu ¢aligsmalar, zebra baliklarinin
onkojenlerin iglevlerini incelemek, onkojenik yollar arasinda sinerji
olusturmak ve potansiyel terapotik maddeleri test etmek ic¢in nasil
kullanilabilecegini gdstermektedir.

4.7. SIROZ VE FiBROZIiS

Kronik karaciger hasari ve iltihaplanma, kollajen birikimine ve
fibroza yol acar. Kronik karaciger hastaligi olan hastalarda yiiksek
morbidite ve mortaliteden fibroz ve siroz (karaciger metabolik ve sentetik
fonksiyon kaybi) ve portal hipertansiyon ile degisen hemodinamigin
vaskiiler sonuglar1 sorumludur. Sirozu onlemek veya tersine c¢evirmek
icin etkili tedaviler yoktur ve herhangi bir yeni tedaviyi test etmek i¢in
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klinik 6ncesi hayvan modellerine ihtiya¢ vardir. Hiicre dist matrisin
birikmesi, hepatik yildiz hiicrelerinde yesil floresan proteini (GFP)
eksprese eden transgenik zebra baliklarinda incelenebilir. Bu araci
kullanarak arastirmacilar, yildiz hiicre aktivasyonunun etanole maruz
kaldiktan sonra 24 saat i¢inde gergeklestigini ve etanoliin ¢ikarilmasindan
sonra en az 3 giin devam ettigini gosterdi ( Yin ve ark., 2012). Bagka bir
calisma, etanol maruziyetiyle birlikte hepatositleri tiiketmek i¢in genetik
bir yaklasim kullandi ve 6nemli Olclide ve siirekli karaciger hasari.
Aragtirmaci, GFP ile isaretlenmis hepatik yildiz hiicrelerinin aktive
oldugunu ve insanlarda oldugu gibi fibroz ile iligkili hiicre dis1 bilesenleri
salgiladigint buldu. Bu yaklasimin bir smirlamasi, yetigskin zebra
baliklarinda ne ilerlemis fibroz ne de siroz gdzlenmemis olmasidir
(Howarth ve ark., 2013). Bunun yerine, akut etanol ile indiiklenen
karaciger hastaligindambulunan yildiz hiicre aktivitesindeki degisiklikler,
yildiz hiicre aktivasyonunu modifiye eden ve anti-fibrotik tedaviler
gelistiren genleri ve bilesikleri taramak i¢in faydali bir fenotip oldugunu
kanitlayabilir.

4.8. OBEZITE

Fazla besin ve yoksunluk kosullari (asir1 beslenme ve aclik),
neredeyse tiim organ sistemlerini etkileyen derin metabolik degisikliklere
yol agar. Obezite, gelismis diinyada 6nemli bir saglik sorunu haline geldi
ve su anda obezitenin gelisimini etkileyen genetik ve gevresel faktorleri
arastiran ¢ok sayida arastirma vardir. Karaciger, ara metabolizmada
birincil organdir ve degisen besin maddelerine uyum saglamada merkezi
bir rol oynar. Son zamanlarda, birka¢ c¢aligma, zebra baliklarinin, yag
asidi metabolizmasi ve hepatik steatoz dahil olmak {izere metabolik
stirecleri modellemek i¢in iyi bir sistem olabilecegini gostermistir
(Schlegel ve Stainier, 2007). Zebra baliklarinda diyetle indiiklenen
obezite lizerine yapilan bir caligma, 8 haftalik bir beslenme rejiminde
artmig viicut kitle indeksi, hipertrigliseridemi ve hepatik steatoz gosterdi
ve gen ekspresyonundaki degisiklikler memeli obezitesinde goriilenleri
taklit etti (Oka ve ark., 2010). Bu degisiklikler, 2 haftalik bir kalori
kisitlamasi veya secilmis yiyeceklerin dzleri ile yapilan tedavi ile geri
dondiirtilebilmistir (Tainaka ve ark., 2011). Ayr1 bir asir1 besleme modeli,
obez insanlarda goriilen tepkiye benzer sekilde, asir1 beslenen baliklarda
oksijen baglayici proteinlerin (demir iyonu baglayici proteinler dahil)
azalmig seviyelerini gostermek i¢in proteomik bir yaklasim kullanmistir
(Jury ve ark., 2008). 3 haftalik bir aglik modeli, azalmig metabolizma ve
artmig glukoneogenez ile tutarli hepatik gen ekspresyon degisiklikleri
gosterdi (Drew ve ark., 2008), ayr1 bir aglik / yeniden besleme modeli,
memelilerde goriilene benzer enerjiye duyarli sinyal aracilar1 ve
transkripsiyon faktdrlerinin modiilasyonunu gosterdi (Craig ve Moon,
2011). Ek olarak, bir "ilke kamit1" ¢aligmasi, zebra baliklarinin, insan
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metabolik ¢aligmalar1 i¢in kullanilan benzer laboratuar tekniklerini
(NMR, GC/MS ve LC/MS) kullanarak metabolomik profillemeye uygun
oldugunu gosterdi (Ong ve ark., 2009). Bu ozellikleri zebra baligi
genetiginin giicliyle birlestirmek, karacigerin metabolizmadaki roliiniin
daha iyi anlagilmasina yol agacaktir.

5. SONUC

Zebra baligi, karaciger hastaliklarimi incelemek i¢in degerli bir
hayvan modeli olarak giderek daha fazla taninmaktadir, hiicre kiiltiirii ve
kemirgen model sistemlerini tamamlayic1 niteliktedir. Zebra balig1
karaciger hastaligi modellerinin daha fazla karakterizasyonu, hastalik
patogenezinin altinda yatan molekiiler ve hiicresel mekanizmalara yeni
bakis acilar1 getirecektir. Zebra baliklarinda yiiksek verimli genetik
taramalar ve kimyasal taramalar yapmak, yeni terapdtik hedefleri ve
tedaviyi belirlemek i¢in muazzam bir firsat sunmaktadir.
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1.GIRiS

Diinyada hizla artan niifusa karsilik; yetersiz ve dengesiz beslenme
hala énemli bir sorun olarak kendini gdstermektedir. insan viicudunun
gelismesi ve zeka seviyesinin ylikselmesini saglayan proteinler bitkisel
kaynaklardan hayvansal {riinlerle kiyaslandiginda ¢ok daha ucuz bir
sekilde saglanabilmektedir. Ulkemizde kisi basina tiiketilen giinliik 87 g
proteinin 60 g’lik kismi Dbitkisel kokenli besin maddelerinden
saglanmaktadir. Bu nedenle bitkisel iirlinlerin verimlerinin arttirilmasi
caligmalar1 hizla artan niifusun beslenmesi agisindan son derece Oonem
tasimaktadir (Oztiirk, 1998).

Yiiksek oranda protein igeren baklagiller, bitkisel gida firiinleri
arasinda olduk¢a Onemli bir yere sahiptirler (Giil, 1996). Taze boriilce
%80-84 su ve %15-20 kuru madde miktar1 icermektedir. Kuru maddesinin
o6nemli bir boliimii karbonhidrat ve proteinden meydana gelir. Boriilce
tanesinde % 24.8 oraninda protein bulunmaktadir. Taze boriilce ayni
zamanda oldukga yliksek sayilabilecek miktarda C vitamini igermektedir
(35 mg/100g) (Salk ve ark., 2008).

Boriilce (Vigna unguiculata L.) Fabaceae familyasi igerisinde yer
alan bir kiiltiir bitkisidir. Diinyada 150 boriilce tiirti bulunmaktadir.
Tiirkiye’de yetistirilen tiir; Vigna unguiculata L. ‘dir (Kisa, 2010). Cesit
olarak ise; akkiz, karnikara, sarigdbek ve kirmizi bériilce yetistirilmektedir
(Ozdemir, 2002).



Boriilce sebze olarak ve kuru tane olarak insan, yem bitkisi olarak
hayvan beslenmesinde kullanilan 6nemli bir baklagil bitkisidir. Ayrica
topragi organik madde ve azot bakimindan da zenginlestirmektedir (Dogan
ve ark., 2011).

Bortilce; Afrika, Asya ve Latin Amerika’da ¢ok 6nemli bir kiiltiir
bitkisidir ve yogun olarak yetistirilmektedir (Huang ve Bie, 2010).
Ulkemizde bériilce Ege Bélgesi’nin bir {iriinii olarak yer almaktadir.
Birinci derecede Isparta, Manisa ve Mugla’da daha sonra Denizli, Izmir,
Canakkale ve Balikesir’de yetistiriciligi yapilmaktadir (Y1ildirim, 2018).

Ulkemizde 2018 yili itibari ile 21. 612 dekar alanda 18.043 ton taze;
14.129 dekar alanda 1511 ton kuru dane iiretimi yapilmaktadir. Isparta
ilinde ise; 2018 y1l1 icin 192 dekar alanda taze olarak tiretim miktar1 96 ton
iken; 1500 dekar alanda kuru tiretim miktart 135 tondur (Anonim, 2018).
Isparta ili, Akdeniz iklimi ile i¢ Anadolu karasal iklimi arasindaki gegis
bolgesinde yer almaktadir ve toprak yapist agisindan birgok iiriiniin
yetistirilebildigi bir ekolojiye sahiptir.

Gerek taze olarak gerekse yemeklik dane baklagil olarak 6nemli bir
yere sahip olan bdriilcenin iiretimini ve daha fazla verim elde edilmesini
engelleyen bircok biyotik ve abiyotik hastalik etmeni bulunmaktadir.
Baklagiller, yiiksek protein igerikleri nedeniyle hastalik ve zararlilara karsi
duyarlt bitkilerdir. Diinyadaki boériilce alanlarinda iiretimi sinirlayan
biyotik etmenler arasinda fungal, bakteriyel ve viral etmenler 6nemli yer
tutmaktadir. Bunlarin arasinda viriislerin neden oldugu zararlar; enfekteli
bitkilerde verim azalmasi, biiylime yetersizligi, bu bitkilerden elde edilen
tiriinlerin diisiik kaliteli olusu olarak siralanabilmektedir. Viriislerle etkin
bir miicadelenin bulunmayisi ve diger kontrol yontemlerinin de lireticilerce
yeterli diizeyde bilinmeyisi viral enfeksiyonlardan kaynaklanan kayiplarin
giin gectikge artmasina neden olmaktadir (Agrios, 1997).

Boriilce iretim alanlarinda ekonomik a¢idan Onemli zararlar
meydana getiren viriis hastaliklari;, Fasulye adi mozayik viriisii (Bean
common mosaic virus: BCMV), Hiyar mozaik viriisii (Cucumber mosaic
virus: CMV), Boériilce afitle tasinan mozayik virtis (Cowpea aphid borne
mosaic virus: CABMV), Bériilce mozayik viriisii (Cowpea mosaic virus:
CPMV), Bériilce hafif benek viriisii (Cowpea mild mottle virus : CoMMV),
Southern fasulye mozayik viriis (Southern bean mosaic virus: SBMV),
Soya fasulyesi mozayik viriis (Soybean mosaic virus :SMV) ve Yonca
mozayik viriisti (Alfalfa mosaic virus: AMV) olarak belirtilmistir (Hao ve
ark., 2003; Ojuederie ve ark., 2009; Salem ve ark., 2010).

Potyviridae familyasinin Potyvirus genusunda yer alan Soya
fasulyesi mozayik virtisii linear tek sarmal RNA genomu icermektedir ve
esnek gubuk seklinde partikiil yapisina sahiptir (Anonymous, 2020). SMV,
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tohum ve mekanik inokulasyon ile non-persistent sekilde de afitlerle,
tasinmaktadir (Salem, 1982).

Bitkilerde hastalik olusturan viriisler ile kimyasal bir miicadelenin
olmamas1 sebebiyle viriisleri kontrol altina almak ¢ok zor olmaktadir.
Viris hastaliklarinin kontroliinde; viriisten ari tohum kullanimi, enfekteli
bitkilerin yok edilmesi, vektor bdceklerin izlenmesi ve miicadele
programlarinin olusgturulmasi gibi iglemlerin 6nemi biiyiiktiir. Belirtilen
biitiin bu yontemlerle viriisler yeterince kontrol altina alinamamaktadir.

Tohumla taginan viriislerin kesin ve dogru tanilarinin yapilmast;
viriislerin neden oldugu iiriin kayiplarinin azaltilmasi agisindan 6nemlidir.
Ozellikle iiretim materyali olarak kullanilan tohumlarin viriisten ari olmasi,
tohumla taginan viriislerin bilinmesi ve miicadelede gerekli 6nlemlerin
alinmasi 6nemlidir ( Sevik, 2012).

Ulkemizde bériilce  tohumlarindaki ~ viriis  hastaliklarinin
belirlenmesi ile ilgili ¢ok az ¢alisma bulunmaktadir (Y1lmaz ve Ozaslan
1989; Fidan ve Yorganci, 1990; Paylan ve Erkan, 2013; Culal-Kili¢ ve ark.,
2019). Bu calismada da, Isparta ili boriilce tohumlarinda SMV’nin
bulunma durumu arastirtlmistir.

2. MATERYAL VE YONTEM

Isparta Uygulamali Bilimler Universitesi, Ziraat Fakiiltesi, Tarla
Bitkileri boliimiinden temin edilen boriilce tohumlari (Isparta’nin Alikdy,
Biiyiikgokeeli ve Kiiciikgokgeli koylerinden ve iiretici pazarlarindan
toplanan tohum 6rnekleri) bitki biiyiitme kabininde ¢imlendirilmistir. Her
bir ornekten yaklagik 50 adet tohum segilerek steril toprak-kum-giibre
bulunan bardaklara 3-4 adet tohum konularak ¢imlenmeye birakilmigtir
(Resim 1-2).

Resim 1. Boriilce tohum 6rnekleri
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Resim 2. Bitki biiyiitme kabinlerinde ¢imlenen boriilce tohumlart

Resim 3. Cimlenen boriilce tohumlari

Cimlenen tohumlardan ¢ikan yapraklar DAS-ELISA calismalarinda
kullanilmak {izere ayr steril polietilen torbalara konulduktan sonra i¢lerine
gerekli bilgileri kapsayan etiketler yerlestirilmistir (Resim 3.). Buz kutulari
igerisinde laboratuvara getirilen 6rnekler -20 °C deki derin dondurucuya
konulmustur. Ornekler -20 °C deki derin dondurucuda DAS-ELISA testi
yapilana kadar saklanmustir.

Serolojik testler iiretici firmalardan temin edilen kitlerin 6nerdigi
sekilde yiiriitiilmiistiir. ELISA testlerinde SMV’nin antiserumlari
kullanilmigtir. ~ Serolojik ¢aligmalarda SMV-DAS-ELISA  (Loewe,
Biochemica, Germany) ticari kiti kullanilmustir.
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DAS-ELISA yontemi asagidaki sekilde uygulanmustir;

-ELISA pleytlerinin kuyucuklar: kaplama tamponu ile kaplanarak
37 °C’de 4 saat inkubasyona birakilmistir. Inkubasyonu takiben pleytler
bosaltilip yikama tamponu ile 3 kez yikanmigtir.

-Genel ekstraksiyon tampon soliisyonunda ezilen ve bekletilen
ornekler alt alta gelecek sekilde her cukura 200’er pl olarak konulmus ve
+ 4 °C’de tiim gece inkubasyona birakilmstir.

-Inkubasyondan sonra ytkama tamponu (PBS-Tween Buffer) ile tiim
cukurlar 3 kez yikanmustir. Orneklerin birbirine karismamas igin pleytler
hizli bir sekilde ters gevrilerek bosaltilmis ve 8-10 katli kurutma kagidi
iizerine vurularak kurumasi saglanmistir.

- Konjugat buffer ve konjugatlar sulandirilarak hazirlanmis ve her
bir ¢ukura 200 pl ilave edilerek 37 °C’de inkubasyona birakilmigtir.

-Inkubasyondan sonra tekrar tiim ¢ukurlar yikama tamponu ile
yikanmig ve 8-10 kathi kurutma kagidi iizerine vurularak kurumasi
saglanmustir.

-Substrat tamponu (P-nitrophenly phosphate) ile taze olarak
hazirlanan substrattan her bir ¢ukura 200 pl konularak oda sicakliginda
inkubasyona birakilarak renk degisimi gozlenmistir.

-Sonuglar 405 nm’de Versamax marka ELISA okuyucusunda pozitif
ve negatif kontroller kullanilarak degerlendirilmistir.

3. ARASTIRMA SONUCLARI VE TARTISMA

405 nm dalga boyunda okunan absorbans degerlerine gore saglikli
kontrol degerinin en az iki kat1 ve daha yukar1 okuma degeri veren 6rnekler
pozitif olarak kabul edilmistir (Culal-Kilig ve ark., 2019). Ayrica
gozlemsel olarak degerlendirildiginde bu 6rneklerin bulundugu ¢ukurlarda
sar1 renk olusumunun meydana geldigi goriilmiistiir.

Isparta ili boriilce tiretim alanlarindan ve iiretici pazarlarindan temin
edilmis 92 boriilce tohum 6rneginin DAS-ELISA yontemine gore 33 {iniin
(%35.86) SMV ile enfekteli oldugu belirlenmistir.

Toplanan 6rneklerdeki SMV’nin enfeksiyon orami en yiiksek
Alikdy’de % 62.5 (20 ornek) olarak tespit edilirken, Biiylikgokeeli’de %
16.66 (5 ornek) ve Kiigiikgokceli’de bu oran % 26.66 (8 6rnek) olarak
belirlenmistir.

Farkli {lkelerde boriilce tohumlarinda bulunan viriislerin
belirlenmesine yonelik ¢cok sayida ¢alisma bulunmaktadir (Bariana ve ark.,
1994; Abdullahi ve ark.,2001; Hao ve ark., 2003; Sidaros ve ark., 2006;
Ojuederie ve ark., 2009; Salem ve ark., 2010). Ulkemizde ise boriilce
tohumlarindaki viriis ¢aligsmalar1 ¢ok sinirli sayidadir.
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Yilmaz ve Ozaslan (1989) Cukurova bdlgesinde yaptiklari
calismada fasulye ve boriilce tohumlarinda Boriilce afit kékenli mozayik
virtisii’niin varligin1 ELISA yontemi ile saptamiglardir. Fidan ve Yorganci
(1990) ise; Ege bolgesinde yaptiklart ¢calismada fasulye, soya fasulyesi, ve
boriilce tohumlarinda sekiz farkli viriisiin varligini aragtirmislar ve tohum
orneklerinde SMV, BCMV, CMV, PSbMV ve CABMV oldugunu ortaya
koymuslardir.

Saragoglu ve Erkan, (2016) yilinda fasulye tohum orneklerinde
yaptiklar1 ¢aligmada 70 tohum Orneginin RT-PCR ile testlenmesi
sonucunda 69’unun, DAS-ELISA yontemi ile 62’sinin viriisler ile enfekteli
oldugu bulunmustur. Tohum orneklerinde BCMV, BCMNV, CMV ve
SMYV adli viral etmenler bulunurken, AMV’ne rastlanmamustir.

Culal-Kilig ve ark. (2019). Antalya ili boriilce tohumlarinda
yaptiklari ¢alismada tohum 6rneklerinde BCMV ve CpMMYV etmenlerinin
bulunma oranlarini sirastyla % 20.93 ve % 2.33 oldugunu DAS-ELISA
yontemi ile ortaya koymuslardir.

Bu ¢alisma; bolgede ilk kez boriilce tohum 6rneklerinde SMV nin
belirlenmesi bakimindan 6nem arz etmektedir.
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BOLUM IV

GUSEINOV’UN BiR BOLGELI TOPLAMA TEOREMINIi VE
LOWDIN- 2 RADYAL FONKSIiYONUNU KULLANARAK BiR
ELEKTRONLU COK MERKEZLi MOLEKULER
INTEGRALLERIN SLATER ATOM ORBITALI BAZINDA BAS
KUANTUM SAYISININ TAM VE KESiR SAYILI DURUMLARI
ICIN INCELENMESI*

Ebru Copuroglu®

YDr.), Tokat Gaziosmanpasa Universitesi, e-mail:ebrucopuroglu@gmail.com
0000-0002-4363-5730

1. GIRIS

Atom ve molekiil fiziginde Hartree Fock (HF) yonteminin baslica
uygulamas1 durgun gekirdekle elektronlarin etkilesim halinde oldugu,
sadece Coulomb hamiltonyeni igeren Coulomb sistemleri iizerine
calismalar1 icermektedir. Niikleer fizikte HF metodunun ¢ekirdegin taban
durumu i¢in uygulanmasi oldukg¢a yenidir. Kisith Hartree-Fock (RHF)
teorisi atom ve molekiillerin elektronik yapisini tanimlamada yaygin
olarak kullanilir. Kapali kabuklu sistemler icin RHF dalga fonksiyonu spin
orbitallerinin antisimetrik ¢carpimi seklinde alinabilirken, acik kabuklu
sistemler i¢in toplam dalga fonksiyonu Slater determinantlarin lineer
toplam1 seklinde alinir. Bu durumda Roothaan’in agik kabuklu RHF
metodu  (Guseinov, 1998b) rastgele agik-kabuk  durumlarina
genisletilemez. Roothaan’in kapali ve acik kabuklu durumlar igin
gelistirmis oldugu yaklasimda 6zellikle agik kabuklu sistemlerde asilmasi
zor ti¢ durum vardir:

1. Fock operatoriinii ve toplam enerji ifadesini sadece bir-indisli
Coulomb ve degis-tokus operatérleri ile iki-indisli Coulomb ve degis-tokus
integrallerini kullanarak tanimlamak miimkiin degildir.

2. Genelde, acik kabuklu sistemlerde enerji matrisinde ortaya

¢ikan kosegen dist Lagrange ¢arpanlart &;; ’leri orbitallerin uygun birim
donisiimii ile yok etmek miimkiin degildir.

3. Tek bir Fock operatorii ortaya ¢ikmamaktadir. Tek bir Fock
operatoriiniin olusturulmasi sadece hesaplama kolaylig1r saglamaz aym

*Bu ¢alisma Doktora tezinden iiretilmistir.
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zamanda tiim agik-kapali kabuklu orbitallerin belirlenmesi i¢in de olduk¢a
onemlidir.

Guseinov’un ileri siirdiigi kisith agik-kabuk HF teorisi (Guseinov,
1998b) bu zorluklari ortadan kaldirmaktadir ve herhangi agik kabuklu bir
sistemin tek konfigiirasyonunun c¢ok-determinantli durumu ig¢in
uygulanabilmektedir. Atomik molekiiler ve niikleer sistemlerin agik-
kabuklu HF teorisi i¢in Guseinov N parcacikli birlesik Hamiltonyeni
kullanmustir (Guseinov, 2007) ve

-3 pvioa R B ) =

1 a a;z pu=lv=p+l

seklinde ifade etmistir. Burada fe (X ” ) elektronlar (@w=1) ve

cekirdekler (@ =2) igin itici veya ¢ekici etkilesim potansiyellerini
gostermektedir. M ¢ekirdegin kiitlesidir. Pauli ilkesine uyan parcaciklar
(fermiyonlar) dikkate alinarak dalga fonksiyonlarini antisimetrik Slater
determinantlar1 seklinde aliriz. N pargacikli agik-kabuklu sistem igin
Slater determinanti1 asagidaki gibi yazilir (Guseinov, 1998a; 1998b):

U (unw1 (_iear) - Uy (Xy )) =

U (U, 06Uy, 06) o Uy (U (g in) oo Uy (%)) =
U () Uy, (%) -ty O U, (%) Uy (%)
u, (%) u, (Xz) Un, () Un (%) -ty (X))

NI L . . (1.2

unl (XN) un2 (XN)"' uank (XN) uankﬂ (XN)"' unN (XN)

burada n=im’'m, ve X = xyzx” o olup,
u,(x) =u, (Xyz)umt‘l(ic)ums (o) terimleri isospin-spin orbitallerini,
u;(xyz), v, (x)ve u, (o)ise uzaysal, isospin ve spin dalga

fonksiyonlarim1 ~ gostermektedir.  Atom  ve  molekiiller igin
u,(x) = u;(xyz)u,, (o) spin orbitali, isospin-spin orbitalinin @=1 i¢in
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6zel  durumuna  esittir.  Esitlik 1.2° de  ortaya  ¢ikan

(unl’unz’ . unN,k) ve (unNM,..., unN)terimleri kapali-agik sistemler i¢in
ortonormal isospin-spin orbital setidir ve 0 <k < N *dir. Ayrica Esitlik
1.2 seklindeki diizen igin tiim ortonormal ve bagimsiz Slater
determinantlari elde edilebilir. Bu determinant i¢inde ilk N —K ortonormal
ve bagimsiz isospin-spin obitalleri aynidir (kapali-kabuk) ve yine ayni
sekilde diger tiim K isospin-spin orbitalleri de farklidir (agik-kabuk).

Orbitaller ve Slater determinantlart ortonormal seti sekillendirir:

Iui"usdv =0, (1.3)
DV, ()Vyy () = 6, (1.4)
c

D Un (), (0) =6, (L5)
fuude =gy, (1.6)

Uygun uzay, spin ve isospin simetrisine sahip birlesik atomik-molekiiler
ve niikleer sistemlerin multideterminantli tek bir konfigiirasyon durumu
icin enerjinin beklenen degeri agsagidaki gibi yazilir (Guseinov, 2007)

n n .e .e .e ™

E = a{zz fih + > oAl - B;‘lK,'(J,)} : (1.7)
i ijkl

Burada n=n_+n, kapali (n;) ve agik (n,) kabuklu dolu orbitallerin

sayisidir, 1<i, j,k,1<n ve =12 seklindedir. f, ise i. kabugun

kesirli dolulugunu temsil eder ve asagidaki gibi yazilir:

f=—1 (1.8)
LN,
N, ve N, sayilari sirasiyla i. kabugun durum sayisim ve pargacik

say1sim gostermektedir. Esitlik 1.7° de ortaya cikan A} ve B} katsayilari

izdiiglim-yansima katsayilaridir. ~ Kapali-kapali ve kapali-acik kabuklu
sistemlerin etkilesim enerjileri igin

(1<i, j<n,1<k,I<nvel<i, j<n,1<k,1<n.), A} ve B, izdisim-
yansima katsayilart asagidaki gibi belirlenir:
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Atijl = B|i<j| = fi fk5ij5kl' (1.9)
Acik-acik kabuk etkilesim enerjileri durumunda

(n,+1<i, j<n ve n_+1<k,1<n) ise, A} ve B) izdisim-
yansima katsayilarinin belirlenebilmesi i¢in ¢aligmalar devam etmektedir.
Atomik-molekiiler ve niikleer sistemler i¢in Esitlik 1.7 seklinde birlesik
enerji ifadesini yazabilmek i¢in, (indirgenemez " gosterimi altinda) hr,lr

multideterminanth dalga fonksiyonlarinin dejenere toplam ortonormal seti

icin E“ enerjinin ortalama beklenen degeri varsayimindan gidilerek
asagidaki esitlik elde edilmis olur:

E” = Niz.[y/{,,*r H wa dz (1.10)
r Mrp
burada
‘/’ALATLSMTMS (1.11)
r _ l//“l;'SLMs
Vi = !//l\/;iMs ’
!//l\l;ISrMS
RL+D)(2T +1)(2S+1) Cekirdek icin
| (2L+1)(25+1) Atom igin
"(2-8,,)(2S +)) Lineer molekiiller icin
I,(2S+1) Nonlineer molekiiller igin

seklindedir ve yukarida gosterilen L, T ve S terimleri sirasiyla toplam
orbital, isospin ve spin kuantum sayilaridir.

Esitlik 1.7 de ortaya ¢ikan h;, J) ve K} integralleri sirastyla asagidaki
gibidir:
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hy = [u] (F)hu; (7)dv, (1.12)
= [ Ea®u, B = [U B, Ru@R)dv, . (113
Kit = Ul R @)y )y, = [WER)R B (B)dv,  (119)

ho _#vf _5(01;%, (1.15)
J (@) = ([u; (%) f (x,)u, (F)dv,)e(r), (1.16)
K. (0)p(F) = (Ju; () T (x,)e(F,)dv,)u, (T). (1.17)

seklinde de gosterilebilir.
Tek  determinantli  kapali-kabuk  durumunda f, = f, =1  ve

Atij| = Blijl = 5ij5k| dur.

Boylelikle Esitlik 1.7, h,J, ve K, integralleri kullanilarak asagidaki
gibi yeniden yazilabilir:

Eo - a{ZZ h+3 (2008 —K, } 118)
i ik

burada J;, ve K|} Roothaan’i kapali-kabuk HF teorisinin iki-indisli
integralleridir.

E“ enerji ifadesi igin elde edilen Esitlik 1.7, herhangi sayida agik kabuk
sistemli tek konfigiirasyon i¢in geneldir. Atomik molekiiler ve niikleer yap1
teorilerinde ortaya ¢ikan orbitaller genelde basit atomik orbitallerin lineer
kombinasyonu seklinde alinir. Buna literatiirden bilindigi gibi LCAO
yontemi denir ve asagidaki gibi gosterilir (Roothaan, 1951):

U = %.Cq - (1.19)
q

Esitlik 1.19 dikkate alindiginda Hartree-Fock-Roothaan (HFR)
denklemleri agsagidaki sekilde yazilir:

> (Fag —£5,)Cq =0 (1.20)
q

65



burada S, 6rtme integrali olup F)., h.. ve G bir ve iki elektronlu

terimlerinden olusan Fock operatéﬁi([i)?ir’ Vepq
Spo = [ 2520V, (1.21)
'friq = fihp + G;Jq ’ (1.22)
hye =] Z;(—#vf _5“’1;%) pA (1.23)
Ghy=>. (2a) all 1P —pil K o ) (1.24)
jurs
seklinde ifade edilir.

Esitlik 1.24° de ortaya ¢ikan & ve Br”S izdlislim-yansima operatorleri,
asagidaki gibi dogrudan molekiiler orbitallerin lineer kombinasyon
katsayilart ile belirlenirler:

a’ = CAIC, (1.25)
b’ =CBiC* (1.26)
ayrica 4" ve bl operatdrleri

a'c, =a'c,, (1.27)
b”qu = b”qu (1.28)

seklinde de gosterilir. Esitlik 1.24” deki 12" ve K2 integralleri ise
asagidaki gibi belirlenir:

12 =[] 5 00) 27 06) £ (1) 2 (%) 25 (%, ) v, (1.29)
K = ([ 25 00) 217 06)  (%a1) 2, (%) 274 (X, )yl (1.30)

Kapali kabuklu atomik ve molekiiler sistemler i¢in ( f; = f, =1 igin)
CHFR denklemleri asagidaki hale gelir:

D (Fo—&8,)Cq =0 (1.31)
q
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burada

Fog =Npq +Gq (1.32)
Gy =2 (2127 -KX) (1.33)
p=CC" (1.34)
seklindedir.

2. MATERYAL METOD

2.1. Guseinov W* - Eksponansiyel Tipi Orbitalleri (W*-ETO)
ve Bir Bolgeli Toplama Teoremler

Ab initio kuantum kimyasinda baz seti olarak Gauss tipi atomik
orbitaller (GTO) kullamlmaktadir. Diger yandan daha once de
bahsettigimiz gibi GTO’ lar biiyiik mesafelerde ve orjinde c¢ekirdegin
fiziksel oOzelliklerini aciklamada yetersizdir. Bdylece hesaplamalarda
eksponansiyel tipi orbitallerin (ETO) kullanimi yaygimlagmistir ¢linkii
ETO’ lar molekiiler hesaplamalarda dogru orbital seklini verir ve biiyiik
mesafelerdeki eksponansiyel davranisa uymaktadir. Ancak ¢ok merkezli
molekiiler integrallerde ortaya ¢gikan hesaplama zorluklari nedeniyle ETO’
larn  kuantum kimyasinda kullannmi  olduk¢a kisithdir. Onceki
calismalarda ¢ok merkezli integrallerin hesaplanmast i¢in gelistirilen etkili
yontemlerde ETO’ larin kullanimi yaygindir (Jones, 1997; Kennedy ve
Zhao, 1999; Magnasco ve ark., 1999; Barnett, 2000; Rico ve ark., 2000;
Magnasco ve Rapallo, 2000; Guseinov, 2001). Ozellikle bu yontemlerden
en yaygin olani, ETO’ larin tam ortonormal seti cinsinden Slater tipi
orbitallerin (STO) baz seti olarak kullanimidir. Farkli agilim katsayilarinin
belirlenmesinde ETO’ larin ¢ok sayida farkli tam ve ortonormal seti
kullanilabilir. Bu olduk¢a 6nemlidir ¢iinkii se¢ilen baz set seri a¢iliminin
yi1gilma oranin belirler.

Guseinov (Guseinov, 2002a) c¢alismasinda ETO’ larin tam
ortonormal seti i¢in genel analitik bagmtilar1 kullanarak STO taginmasi
icin farkl agilim katsayili tek bir formiil elde etmistir. Ele alinan yontemde
STO’ larin lineer kombinasyonu dikkate alinmistir ve elde edilen tagima
formiilleri keyfi se¢ilmis ETO’ lar kullanarak ¢ok merkezli integraller i¢in
kullanilmaktadir.

ETO’ larin tam ve ortonormal seti bir eksponansiyel olup
genellesmis Laguerre polinomunun ¢arpimi seklinde gosterilebildigi igin
STO’ larn lineer kombinasyonu seklinde alinabilmektedir. Aslinda STO’
lar1 tagimak icin gelistirilen agilim formiillerinde ETO setinin kullanilma
sebebi de budur. Laguerre polinomlarinin her bir c¢esidi ETO’ lara
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gitmektedir (L2, 22 | 23 ..). Genellesmis Laguerre polinomlari

n+l n+l+1 * =n+l+2 »
cinsinden yazilabilen ETO’ larin tam ve ortonormal seti asagidaki sekilde
gosterilmektedir (Guseinov, 2002a):

Fiin (6.7) = Rii(6,1)S,, (6, 9), (21.1)
1/2
a #\ _ (_1\@ (25)3(n_|_1)|
fle =0 {(2n)“[(n+l+1—a)!]3}
x(24r)' e LA (2¢T)

n+l+1-a

(2.1.2)

burada o =1,0,—1,—2,—3,...olup 6z-soniimleme kuantum sayisi olarak

adlandirilmaktadir. Genellesmis Laguerre polinomlar1 agagidaki bagintiyla
tanimlanmaktadir:

(q!)2 X
il(p+(q—p-i)!

9-p _
LP(x) =D ()P (2.1.3)
i=0
Esitlik 2.1.1” deki S, fonksiyonlari bilindigi gibi normallesmis kompleks
(S, =V, ) veya gergek kiiresel kiiresel harmoniklerdir. Esitlik 2.1.1 in
fonksiyon notasyonundan dolayr W“-eksponansiyel tipi orbitaller (\W* -
ETO) seklinde adlandirilmaktadir. &’ nin aldigi degerlere gére W*-ETO

tam ortonormal sete doniismektedir. W“-ETO’ lar, (n'/¢ r)“ agirhk
fonksiyonu i¢in de ortonormaldir:

a* = n’ ’ a =
I\Pnlm (4,1 r)(é, rJ an'I’m’ (4,1 r)dV = 5nn'5ll'5mm' ' (214)
Esitlik 2.1.3” de tanimlanan genellesmis Laguerre polinomlarin1 X =24 r

lissii seklinde gostererek elde edilen, W“-ETO’ larin STO’ lara doniisiim
ifadesi agagidaki gibidir:

Vi (& F) = D o 2yn (&) (2.1.5)
n'=l+1

Ve ayrlca

X (§F) = D @t Wi (£,F) (2.1.6)
n'=l+1
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seklindedir. Burada a)r‘fr: ve a_)n”;' katsayilart

a)ﬂ, — (_1) n'—1-1

' V2
(n"+1+1)!
oy a1yt e () .17

xF, 4 (n=1-)F, ., (2n)
—al _( 1)n —-1-1
@y m+r+1-ayr

L (ntl+l-a)F, (-1-D]* (@18
(n+1+D)'F . (2n)

seklinde belirlenmektedir. Boylelikle herhangi bir ¥*-ETO’ u STO’ larin
lineer toplami seklinde gosterebilecegimiz agikca goriilmektedir ve tabii ki

tersi de gegerlidir. Esitlik 2.1.6” daki y,,,(£,T)  ler normallesmis STO’

lardir ve

Zum (65 7) =R, (£ 1)S,, (0, 9) (2.1.9)

ifadesiyle gosterilir. Burada
R,(£,1) = (29) ™ [(2n)] 2 r" e (2.1.10)

seklindedir. Esitlik 2.1.7 ve Esitlik 2.1.8” de ortaya ¢ikan katsayilar iyi
bilinen binomial katsayilaridir ve F,(n) = nY/[s!(n —s)!]seklinde
gosterilmektedir. Eger hesaplamalarda negatif faktoriyeller ortaya ¢ikarsa

yani n<n'ise o =0 =0" dr. Aynca of =, =05

nn nn’

durumunda g, = ¥, olur yani STO’ lar W*-ETO’lara esit olur.

Cok elektronlu molekiiler integralleri olusturmak icin, STO’ larin
taginma formiilleri i¢in agilim elde edilmesi gerekmektedir. Bu amag
dogrultusunda (Guseinov, 2002b) calismasinda Guseinov STO’ lar1 farkli

merkezli W“-ETO’ lar cinsinden gostererek tagima formiillerini
olusturmustur

o n'-1

lnlm ZZ Z Mnlmnlm (g é/ R) nlm (é/,'rk.)) (2111)

n'=11'=0 m'=-I"

burada R = ﬁab > dir ve

n|mn|m(§§ R) Iﬂ(mm ’a{ i

&',

!

J v (CF)dV.  (2.1.12)
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Burada W*-ETO’ lar i¢in Esitlik 2.1.4 seklinde gosterilen ortonormallik
bagintisi dikkate alinmistir. Esitlik 2.1.11° in sag tarafindaki ifadeyi STO’
lar cinsinden yazacak olursak asagidaki formiilii elde etmis oluruz:

anm a - Ilmzz z I\/Inlmnlm (g é’ R) nlm (é’ ’rb) (2113)

=0m'=-1"

yukarida Esitlik 2.1.6 ve diger bilinen katsayilar dikkate alimirsa

N n'-1

X (§R)=2.2 Z (Zw“' M o (g,g';ﬁ)J;gn'.,m,(g',rb) (2.1.14)

n'=11'=0 m'=—I"

elde edilir. Boylelikle, yeni bir orjinde tanimli STO’ lar cinsinden STO’
larin agilimi tanimlanmis olmaktadir:

anm ! a = Ilm ZZ zvnlrnl\:;’l’m’(é/’é/'; Ii))(n’l’m’(é/” ﬁ)) ' (2115)

N= 73 120 m—rr

Yukarida tammlanan V® agilim katsayilari tasima katsayilar1 olarak da
bilinmektedir ve asagidaki gibi gosterilir:

nIm n'I'm’ (é’ é’ R) ZQ?]{’L”’(N )Snlm,n”—al’m’ (é/'é’" Ii) (2116)
n"=l"+1
burada
al _ [2(k_a)]' 2 N na . al al
Q*(N)= {—(ch)! } n,_m;n(f)n) i o8, (2.1.17)

seklindedir. Esitlik 2.1.16” da gegen S,y ifadesi ortme integrali olup

normallesmis STO’ lar arasindaki értmeyi gostermektedir ve

Sumain (85 R)= [ Zim (€ Vi (1, )V (2.1.18)

seklinde ifade edilir. Yani STO’ larin tagima formiiliinde ortaya c¢ikan
tagima katsayilart STO’ larin 6rtme integrali cinsinden tanimlanmaktadir.

Ornegin STO’ larmn bir merkezli agilimi durumunda ( R= 0),V™N tasima
katsayis1 asagidaki ifadeye doniisiir:

Vnalln,:l n'I'm’ (é/,é/’,O) anlﬁ\r‘ﬂ( )5II’5mm’ (2'1-19)

burada t = (S —¢") /(S + ") ve
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TRV S UL e LI 2
Vi (1)= n;+1[(2n)![2(n” a0 (2.1.20)

% (1 _ t)n”—aﬂ/z

seklindedir. Esitlik 2.1.19° u Esitlik 2.1.15 de dikkate alirsak, STO’ larin
bir merkezli agilim formiilii STO’ lar cinsinden elde edilmis olur ve
asagidaki gibi gosterilir:

anm - Ilm Zvnlnl anm ’_)) (2121)

=l+1

burada =T, =1, dir ve ayrica t =0 durumu dikkate alindiginda bir

merkezli agilim katsayis1 VN Kronecker semboliine doniismektedir:

aN _ - (n+n”—a)! al _
an,n’l (O) - n;nl [(2”)'[2(”” _a)]!]l/z Qn'n" (N) - 5nn'5Nn ' (2122)

Guseinov bir merkezli acilim formiilii Esitlik 2.1.21, aym1 zamanda
R. (£, 1) radyal fonksiyon kullanilarak da tiiretilebilmektedir.

2.2. Guseinov Cok Merkezli Yiik Yogunlugu Formiilii

Fizigin ve kimyanin bir¢cok dalinda, ozellikle niikleer fizik,
kuantum kimyasi, katihal fizigi gibi alanlarda, atom ve molekiillerin bazi
ozelliklerinin teorik olarak dogru tahmini olduk¢a 6nemlidir. Bu problemi
¢ozebilmek icin Oncelikle molekiiler yap1r hesabinda ortaya ¢ikan bir
elektronlu ¢ok merkezli integrallerin hesaplanmasi gerekmektedir. Bu
amag¢ dogrultusunda bir elektronlu ¢ok merkezli integralleri
hesaplayabilmek i¢in Guseinov ¢alismalarinda STO’ lar cinsinden bir ve
iki merkezli yiik yogunlugu icin genel analitik ifade elde etmistir
(Guseinov, 2002b).

Guseinov iki merkezli yiik yogunlugu formiilii STO’ lar cinsinden
genel sekliyle asagidaki gibi gosterilmektedir:

ppp'(girg;éd’rh) :zp(é,! f;g )Z:)’ (CI’Fh) (221)
burada STO’lar i¢in tasima formiillerini (Guseinov, 2007a) kullanarak ve

iki STO carpimu icin gelistirilen agilim katsayilari (Guseinov, 1970)
yardimiyla ti¢ merkezli durum ( g, h ve a) asagidaki sekilde elde edilir:
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N v
Poy (C. T = (ar )J/z N%;;; (2.2.2)

W;;:)'\zl:] (é/l é/lv Z; Rhg’ Rga)/’{q (Z, a)

Esitlik 2.2.2° de ortaya ¢ikan Wp“ph; ¢,¢' z; ﬁhg, ﬁga) yiik yogunlugu

acilim katsayilar1 asagidaki gibi gosterilmektedir:

VG R R e 5, 500 -

[ £ (€18 1) 2 (2, )AV

burada z=¢ +¢", q=kuv’ dir. R, ve Ry, ise (h,g) ve (g,a)

merkezleri arasindaki yaricap vektorleridir. Yukarida ifade edilen ii¢
merkezli durum igin yiik yogunlugu agilim katsayisini, Esitlik 2.1.16

seklinde gosterilen VN STO’ lar icin tasima katsayilar1 ve W yiik
yogunlugu acilim katsayilarinin bir ve iki merkezli durumu i¢in elde edilen

formiilleri kullanilarak asagidaki sekilde yazilabilmektedir (Guseinov,
2007a):

N @'-1 v

W;)%(C,C',Z Rg’ ga) #ZlVZOUZ_ZVVWN ("¢ Rhg)x (2.2.4)

Wiee (6,75 2,0,R,)

burada q'='vio', q"=4"v'o" (4" =n+ ' —1)seklindedir. Ayrica
aN . . - - . . .
pr,q bir ve iki merkezli yiik yogunlugu acilim katsayilari i¢in genel ifade

elde edilebilmesi i¢in Esitlik 2.2.4> de ortonormallik bagintisi dikkate
alinmalidir. (Ry > 0,R, »0),(R,, > 0,R,, =0)ve
( Ry, #0,R,, — 0) durumlari igin veya bu durumlara karsilik gelen bir
ve iki merkezli yiik yogunlugu agilim katsayilarini Wp’;’: £,<',z;0,0),

W;;’\:] ¢,¢',z;0, Rga)ve prq(é/ 'z, Rhg,O) seklinde asagidaki gibi

gosterebilmekteyiz (Guseinov, 2002b):

WPO;NQ (é/ éV ZOO) 5N,u a,n+n'-1 pqq(é/ é/ Z) (225)

burada = uvo,

72



v

— #,_l —
W (£, ¢20R,) =D DV (E 8 2V (2,2;R,)  (2.26)

v'=00'=—V'

burada q = uvo,q'= y'v'e' (' =n+n'-1),

— ‘u’_l 4 —
W:g\’lq (é/’ é/'! Z Rhg 10) = Z vap’q’ (é/" 4/,1 Z)qu((;’N (é/’ é’l’ Rhg) (227)
v'=00'=—v'

burada ise q=kvo,q'=u4'vie'(k=n+ u—1)’ dir. Esitlik 2.2.5 ve
Esitlik 2.2.7 denklemlerinde ortaya ¢ikan
Wit e (65652) =W 00 (656752)  agilim  katsayilan  asagidaki
bagintiyla gosterilmektedir:

nim.n ‘_ . y7) 2 + F 2 ]/2
Z/ Fn, Vv 1 l( ILI)
W ImnI'm’, v ( 'é/ ,Z) — ( )

o 2 F,(2n)F,(2n) (2.2.8)
x L+ 1)@ -1)" 2 (Im, I'M) AT S, s
burada t=(J—¢")/(+{") “dirve
i(Z— 2 s +i;7m*m'5 reel STO
A\(r:m' = \/E mn o &jm-m| \/E mm’ Yo gm+m| (229)
- kompleks STO

seklindedir. Esitlik 2.2.8” de ortaya ¢ikan C'°' Katsayilart iyi bilinen
Gaunt katsayilaridir ve (Condon ve Shortley, 1970; Guseinov, 1995b)
calismalarinda ayrintili olarak incelenmistir.

Bir elektronlu ¢ok merkezli integrallerin fizigin ve kimyanin birgok
dalinda ortaya ¢ikan elektronik yap1 hesaplamalarinda 6nemli yere sahip
oldugundan bahsetmistik. S6zii edilen bir elektronlu ¢ok merkezli
integraller genel haliyle

o, (4/114/1!777) = J.Z; (o9 Fal))(pl' (61, Ta) £ (. 1 )dV, (2.2.10)

PPy 7

seklinde  gosterilir  ve  burada  ortaya ¢ikan  degiskenler

p,=nhm, p/=nl'm;, r=uvs, i, =% -R, (g=ab,c) ve
dV, = dx,dy,dz, seklindedir.
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Esitlik 2.2.10° da, Guseinov bir ve iki merkezli yik yogunlugu
formiillerini dikkate alacak olursak, bir elektronlu ¢ok merkezli
integrallerini a¢ilim katsayilari cinsinden asagidaki gibi elde etmis oluruz
(Guseinov, 2002b):

tic merkezli integraller:
N w1 v N _
I:Cn?n’ ‘m' uus(éV!é"vn): Ilm Wnam n'l'm’ vs(gvg"Z;Rca’O)
met N%;;; e C(2.2.11)

ab
x ‘]yva',uus (Z! 77)

iki merkezli integraller:

1+’ v

Ir?erl:n’ ‘m’ uus(g'é"'n)z Wnarr’:ln’ ‘m’ va'(é/’é/”z)
me \Z.\az e , (2.2.12)
ab
x J/IVG,UUS (Z’ 77)
1+’ v
I:?:n' ‘m’,uvs (é,’é,,’n) = Wnarr’:‘n' m' wa(é”é/,’ Z)
me \Z.“.\UZ e , (2.2.13)
ab
X ‘],uvo',uus (Z’ 77)
N N _
I:?:n’ m',uvs (414’177) = lim Wnam n'I'm’, pws (414’12; Rca’o)
me N%,,;ﬂ e , (2.2.14)
*J o (Z:77)
bir merkezli integraller:
Ir?erlr?n”m’uus ! " ZWnan':ln’ ‘m’, uos ' ,’Z;ﬁca’o
Im,n'I'm’, (¢.¢'\m) Im,n''m’, ¢.¢ ) (2.2.15)

x J o w (Z,1)

Yukarida elde edilen formiillerde ortaya ¢ikan JEBO',UUS(Z’U) ve

J® (z,n) integrallerinin tam ifadesi (Guseinov, 2002b) ¢alismasinda

MU, uv

ayrintili olarak gosterilmistir.

Elde edilen formiillerden de goriildiigii gibi bir elektronlu cok merkezli
integrallerin hesaplanabilmesi i¢in tek ihtiyacinmz olan kuantum
numaralari, STO’ lar i¢in perdeleme sabitler ve koordinat bilgileridir.
Ayrica  bir  elektronlu  ¢ok  merkezli  integralleri  hepsi

WaN

PP'q
bu katsayr tiimil i¢in bir kez hesaplanabilir. Boylelikle biiyiik 6lcekli
kuantum mekaniksel hesaplamalarda ortaya ¢ikan bir yigin hesaplama

¢.¢'z; ﬁhg : ﬁga) yiik yogunlu agilim Kkatsayisim igermektedir ki
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zorlugu aradan kalkmuis olur. Esitlik 2.2.11” den Esitlik 2.2.15° ¢ kadar olan
tiim formiiller sonsuz terimli toplamlar icermektedir. Bu serilerin y1gilmasi
da ayrintili olarak (Guseinov ve Mamedov, 2000; Guseinov, 1988)
calismalarinda incelenmistir ve yigilmalarin oldukca iyi oldugu
goriilmiistiir. Boylelikle Guseinov tarafindan bir elektronlu ¢cok merkezli
integraller i¢in genel analitik ifadeler tiiretilmistir.

3. BULGULAR

3.1. Léwdin-a Radyal Fonksiyonu I¢in Binomial Katsayilari
Yardimiyla Daha Hizh ve Hassas Hesaplama Yéntemi ve Basit
Niikleer Etkilesim Integraline Uygulanmasi

Iyi bilindigi gibi molekiillerin elektronik yap1 hesabinda Léwdin- &
radyal fonksiyonunun kullanimi olduk¢a ©nemli rol oynamaktadir.
Literatiirde 6rtme integralini STO’ lar cinsinden hesaplayabilmek i¢in
geligtirilmis farkli Lowdin- & fonksiyonu yaklagimlari bulunmaktadir.
(Lowdin, 1956; Jones, 1980; 1992; 1997; Jain ve ark., 2004; Sharma, 1976;
1968; Suzuki, 1984; Duff, 1971; Mamedov ve Copuroglu, 2009). Ayrica
Lowdin- radyal fonksiyonlart yeni merkezli seri agilim formulleri
temeline dayali ¢ok merkezli etkilesim integrallerinin hesaplanmasinda
ozellikle de biiyiikk kuantum sayili durumlarda 6rtme integralini STO’ lar
cinsinden hesaplamada temel 6neme sahiptir.

STO’ larin ag¢ilim formiilleri yardimiyla molekiiler integralleri
Lowdin- ¢ radyal fonksiyonu cinsinden analitik olarak hesaplayabiliriz

iinki  Lowdin-  radyal  fonksiyonu  C/'(i, j) katsayilarina
indirgenmektedir (Jones, 1980; Jain ve ark., 2004; Mamedov ve
Copuroglu, 2009). Bu yiizden CM (i, j)katsayilari icin giivenilir bir
formiil tiiretmek oldukca 6nemlidir. Bu katsayilar1 hesaplayabilmek igin

turetilen a_palitik formiiller literatiirde mevcuttur (Duff, 1971; Sharma,
1968). Ogzellikle (Mamedov ve Copuroglu, 2011a) c¢alismasinda,

C/™ (i, j) katsayilar1 Sharma’ nin analitik formulii ve Jones’ un polinom

metodu (Jain ve ark., 2004) kullanilarak genellestirilmistir. Elde edilen
formiilde binomial katsayilar1 yardimiyla daha hizli ve hassas sonug elde
edilmistir. Simdi kisaca yapilan islemlere goz atalim.
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STO’ lar Lowdin-& radyal fonksiyonu kullanilarak asagidaki genel
sekliyle g('isterilmektedir (Jones, 1980; 1992; 1997; Jain ve ark., 2004):

(20)"2 {(2I+1)(I+m)l:|m

anm = n-1
~ Jene ‘Z' m)! (3.1.1)
X 4 Il m m nim
Xlz{m”il—*'))l} (-1)" " (¢a,¢T) Sy (0,9),
burada
. ~ WMHI n+l’ nIm
a™(Lalr)= 2+ ) ;;C (i.1) (3.1.2)
<Hy () ey
ve
e—ga[(_l)ieﬂ_e*?r], r<a
Hij _ (3.1.3)

e’ [(—1)i ec? —e“""] r>a

seklindedir. Ayrica Esitlik 3.1.1° de ortaya ¢ikan S, (6,9) bildigimiz
kompleks veya gercek kiiresel harmoniklerdir. Esitlik 3.1.2” de ortaya
¢ikan C'*(i, j) katsayilar icin etkili hesaplama metotlarindan birini

Sharma gelistirmistir ve asagidaki sekliyle literatiire sunmustur (Duff,
1971; Sharma, 1968):

a=Lya=Ly
CM (i i) = o
I+ A" = 2)! (3.1.4)
min{[i/2],1+1"y min{[ j/2],1+1'-K } " _
y (n4_—|+2l _2K 2k)!b|+l’—K—kk(|ﬂ’\|')
K=0 k=0 (i—2K)!(j - 2k)!
burada
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b 1A\ =

(=) + ) = )N+ ) - K —;)!(I’—k—;)!

(1+1'—K — k)l —%)!K!(I’—%)!k!

(3.1.5)

. (—I+K+k+s—%)!

2

0511 = 2 —s)I(1' = | + )1~ +s—;)!(l +A-9)!

seklinde ifade edilmektedir. Ayrica Jones de C[" (i, j) katsayilar1 igin

etkili bir hesaplama yontemi ileri siirmiistir (Jain ve ark., 2004) ve
asagidaki gibi ifade etmistir:

;}:J_Z:(;C,”.'r“(i,j)a‘rj =

[(1+m)/2] 14m—2p I+m-2p—q [('-m)/2] 1'“m—2p' I'-m-2p'—q’

> Yy

p=0 q=0 v=0 p'=0 q'=0 V=0 k=0 k'=0
y asr! (-1)" P (21 - 2p) (21— 2p')!

4P (L p)tplp'iglg v (1 +m—2p—g—v)!
y (n—1+2p+2q+2q")!

('=p)(1'=m=-2p"—q' —v')Ik'{(n—1+2p+2q+2q —k —k')!

t—k

(3.1.6)

Esitlik 3.1.6° da ortaya ¢ikan terimler x=n+1+2'-2p'-2v'-2v —k —k'
: y=2p'+2v+2v'+k’ ve t=n-1+2p+2q+2q'seklinde
gosterilmektedir.

Esitlik 3.1.4° den elde edilen hesaplama sonuglari i ve j’ nin bazi degerleri
i¢in tam uyum igerisinde degildir. Jones’ un polinom ydntemi kullanarak
elde ettigi Esitlik 3.1.6 formiilii i ve ]’ nin her degeri i¢in dogru sonuglar
vermektedir. Bu nedenle Mamedov ve Copuroglu, (2011a) Jones’ un
polinom ydntemini kullanarak, Sharma’ nin analitik formiiliinii i ve j’ nin

her degeri igin genellestirmislerdir. Ayrica binomial katsayilar1 cinsinden
Sharma’ nin analitik formiilii Esitlik 3.1.4 i¢in yeni formiil elde edilmistir.

Boylece Sharma’ nin C' (i, j) katsayilari icin elde ettigi analitik formiil
yeniden ifade edilmistir (Mamedov ve Copuroglu, 2011a):
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CM (i, j) =
min{[i/2],1+1"} min{[ j/2],1+1'~ 1)

(n+l+2—i=j)r > > F(+l+2-2v-i)

u=0 v=0
xF o, (n+1+2'=24-2v)B," i+ j<n+l-a+2l
0 irj>nrl—a+2l

(3.1.7)

Yukarida ortaya ¢ikan B/'Jf katsayilar1 Esitlik 3.1.5 formiiliiniin binomial

katsayilar1 kullanilarak elde edilen yeni gosterimidir ve asagidaki sekilde
ifade edilir:

B! = F#(,u+v—l'—%)(v—l’—1/2)!(I'—v—1/2)!

S F AR (4 D, (5 (3.18)

s=0

xF (s—1+v-1/2)

Esitlik 4.1.7 ve Esitlik 3.1.8" de ortaya gikan F,, () katsayilart iyi bilinen

binomial katsayilaridir ve

n—! 0<m<n
F,(n)=4m!{(n—m)! (3.1.9)
0 m<0vem>n

seklinde gosterilir. Daha hizli hesaplama imkani saglamak i¢in binomial
katsayilarini ¢agirma formiilii olusturulmustur ve asagidaki gibi tanimlanir
(Guseinov ve ark., 2009; Guseinov, 1995b):

n+1

Fm(”)=(——1j F(n). (3.1.10)

m

Ayrica bilgisayar hafizasina kaydetme ve ¢agirma islemi i¢in hesaplanan
binomial katsayilarinin sahip olacagr pozisyonlar asagidaki ifadeyle
belirlenmektedir (Guseinov ve ark., 2009):

F(m,n)zwqumu. (3.1.12)
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Esitlik 3.1.4, Esitlik 3.1.5 ve Esitlik 3.1.8” de ortaya ¢ikan (p—1/2)!
formundaki faktoriyelli ifadeler asagidaki sekilde gosterilmektedir

-1/2)(p-3/2)...1/2 ozitif
(p-1/2)1= (p _)(p ) b pozlt (3.1.12)
U[D) P (-p-1/2)]] p negatif
Burada p bir tamsayidir ve (—1/2)!=1oldugu disiiniiliirse
(p-1/2)/(-p-1/2)!=(-D)°" (3.1.13)

formunu alir. Esitlik 3.1.7 ve Esitlik 3.1.8” den goriildigii gibi C," (i, j)

A
v

ve BL' katsayilar1 binomial katsayilari cinsinden ifade edilmistir. Yeni

algoritma sayesinde hesaplama kolaylig1 ve hiz1 kazanilmistir ki bu atomik
ve molekiiler yap1 hesabi igin oldukc¢a 6nemli bir gelismedir. Asagidaki
formiil kullanilarak Esitlik 3.1.7° e uygulama olarak basit niikleer etkilesim
integrali STO’ lar cinsinden hesaplanmistir (Mamedov ve Copuroglu,
2009).

_ n+l n
JnlCR=2 [ S IC i)

J 1 i+j-l-k-1 i j-k-1
x[z(__k)!(R;) (()'-(-1™7) @1

~2¢F(RS) ™" |5, (0,0).

Elde edilen formiilin Mathematica 7.0 programlama dilinde
programi yapilmistir. Basit niikleer etkilesim integrali igin elde edilen
sonuglar literatiirden alinan sonuglarla kiyaslanarak etkinligi ve hizi
Olciilmiistiir. Cizelge 1’ den de goriildiigii gibi yeni yaklasim ile ¢ok
merkezli molekiiler integrallerin STO’lar cinsinden hesaplanmasinda
literatiirle uyumlu alternatif analitik bir ifade elde edilmistir.
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Cizelge 1. Basit niikleer etkilesim integrali i¢in elde edilen sonuglar (Mamedov ve Copuroglu, 2011a)

VLM E RO ik | tme | kallndask | time

3 12 1 125116 | 120 | 60 012120979305 | 0016 | 0.12120979305 0.

4 [ 2| 0 | 05 | 06 | 150 | g0 | 000799934486 | 0.047 | 000799934486 | 0.031
4 | 3| 2 | 55 | 36 | 120 | 60 | 000172848868 | 0.031 | 0.001728488688 | 0.016
5 | 4| 3 | 55 | 36 | 120 | 60 | -0.002720616007 | 0.093 | -0.002720616007 | 0.045
6 | 5| 3 | 55 | 33 | 128 | 50 | 0003618644296 | 0.188 | 0.003618644296 | 0.078
10 9| 8 | 35| 23 | 115 | 75 | 0017759299209 | 1.482 | 0.017759299209 | 0.655
20 |15 | 10 | 55 | 43 | 15 | 75 | 7.4935367791E-6 | 20.842 | 7.4935367791E-6 | 9.984
30 |20 | 10 | 55 | 44 | 150 | 60 | -0.004639725474 | 103.615 | -0.004639725474 | 55.833

80




3.2. Guseinov Bir Merkezli Acilim Formiili ve Loéwdin-«o
Radyal Fonksiyonu Kullanarak iki Merkezli Ortme Integralinin
Kesir Kuantum Sayili Durumu I¢in Hesaplanmasi

Daha o6nce de bahsettigimiz gibi HFR yaklasiminda ortaya ¢ikan
atomik ve molekiiler integrallerin hesaplanmasinda baz fonksiyonu olarak
GTO ve STO’ lar kullanilmaktadir. Fakat bu baz fonksiyonlar1 ortogonal
olmadigi i¢in HFR yaklasiminda baz fonksiyonu olarak, Guseinov

tarafindan gelistirilen W -ETO’ lar kullanilmaktadir (Guseinov, 2002a;
Guseinov ve Mamedov, 2008). Ayrica Guseinov Q. yardimci

fonksiyonlar1 ile tam sayili ve kesir sayili STO’ lar cinsinden &rtme
integrali igin genel analitik ifade elde edilmistir (Guseinov ve Mamedov,
2002c). Daha 6nce bir elektronlu iki merkezli molekiiler integrallerin STO’
lar bazinda tam sayili N kuantum sayili durumu igin formiilleri Guseinov
tarafindan sunulmustur (Guseinov, 1985; Mamedov ve Kog, 2009).

Onceki calismalardan farkli olarak iki merkezli 6rtme integralinin
N kuantum sayisinin kesir durumu i¢in Guseinov’ un gelistirdigi bir
merkezli acilim formiilii ve Léwdin-& radyal fonksiyonu kullanilarak
analitik bir ifade elde edilmistir (Mamedov ve Copuroglu, 2011b). iki
merkezli O6rtme integralinin STO’ lar bazinda kuantum sayisinin kesir
durumu igin hesaplanmasi, 6zellikle HFR denklemlerini olusturmada
dogru molekiiler yapi bilgisini vermektedir.

Kuantum sayisinin kesir durumu i¢in STO’ lar (NISTO) cinsinden
iki merkezli 6rtme integralini olusturmak icin yapilan genel yaklasimda
amag, kesir sayili durum igin elde edilen NISTO’ lar1 tamsayili durum igin
kullanilan ISTO’ lar cinsinden ifade edebilmektir. Guseinov bir merkezli
ayrilis formiilii sayesinde NISTO’ lar STO’ lar cinsinden ifade etmek
miimkiin olmustur (Guseinov, 2002b; Guseinov ve Mamedov, 2004):

N
— - IZN —
L& F)= 1M SV 2 (EF) (3.2.1)
n'=l+1
burada «=10,-1,-2,.., N kuantum sayisinin  kesir durumu igin

Xt (é’ \ F) NISTO’ lar1 ve N ise kuantum sayisinin tam sayili durumu
i¢in ¥ m (é’ ,T) ISTO’lar gdstermektedir. Esitlik 3.2.1° de ortaya gikan

agilim katsayilari V™ ile NISTO ve ISTO’ lar asagidaki sekilde
gosterilmektedir:

Zom (&) =(2¢ )”*% [c@n +1)[2 r e s, (0,0), (3.2.2)
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T (€7)= (202 [20)] 2 1" e 475, (6,0), (323)

N Nl r'(n"+n"—a+1)
Vn 1,0l - n;{ngn'n"(N) [1_,(2n,1< +1)1_,(2n,, _ 20{ +l)]]/2 ’ (324)
al _ [2(k _a)]l 2 % m
(N +1+1)! V2
| -1 afn! Fn'+|+1—a (n +1+1- a)
o = ()" @) (W +1+1-a)! (3.2.6)

xFa(n=1-DF,__,(2n)

Molekiiler koordinat siteminde iki merkezli 6rtme integralinin NISTO’ lar
cinsinden ifadesi

Sn*lm, n”*l'm’ (g’ g'; Ii): J.Z:ﬂm (gl Fa )an*lfmy(g'l Fb )dV (327)

seklindedir. Esitlik 3.2.1°1 Esitlik 3.2.7° de kullanarak iki merkezli 6rtme
integralini NISTO’ lar cinsinden elde etmis oluruz (Guseinov ve
Mamedov, 2008):

- ) NN
Sn*lm, n”I'm’ (é/’é’" R) = N!,!‘rﬁw Z Z Vntlen Ivna'l\‘ n"l’ ” “Im, n"l'm’ (é/ é/ R) (328)

n"=l+1n"=l"+1

burada R=R_ ve

nIm n'l'm’ (é/ é/ R) Ianm g anm (é”,ﬁ))dv (329)

seklindedir. Molekiiler koordinat sisteminde ISTO’ lar cinsinden iki
merkezli Ortme integralini yazabilmek icin asagidaki formiil kullanilir
(Guseinov, 1985):

_ o ominQ) '

Snlm,n’l’m’ (4/’ é/'; R) = Tlm/,ll'm' (9’ w)snli,n'm (é,’ é/ ; R) ' (3210)
A=0

Burada T, (0,9) veS,, ., (£, ¢ R)ifadeleri sirasiyla Guseinov

donme agisal katsayisi ve ISTO’lar cinsinden ortme integralidir (Guseinov,

1995b; Guseinov ve Mamedov, 2007). T . (6,¢) Guseinov donme

acisal katsayisinin, Clebsch-Gordan katsayis1 ve kiiresel harmonikler
cinsinden ifadesi asagidaki gibidir (Mamedov ve Kog, 2009).
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Gergek kiiresel harmonikler i¢in;

2 1+’

1+6,, Lz

CIIL

CII’L
m,—m’,;m-m'~1,-1,0

T (0.6) =

{

kompleks kiiresel harmonikler i¢in

(3.2.11)
4

Y
Y (6,
2L +1) L (60.9)

2 17+}’
)- &) )

(1+ )[(1+5 )(1+5m,0)]%

1 1+’

i=—1

Tl

Imlm(

'fmm C”L

CII’L
iy, yiy+y"~2,-2,0

et (3.2.12)

27 (148, ’

0,

2L+1 w, (04)
seklinde tanimlanmaktadir (Mamedov ve Kog, 2009). Yukarida ortaya
Conm ile Yoy (6,8)ve Sy, (0,4) ifadeleri sirastyla Clebsch-
Gordan katsayisi, gergek ve kompleks kiiresel harmoniklerdir ve (Condon

ve Shortley, 1970; Mamedov ve Kog, 2009) ¢alismalarinda ayrintili olarak
incelenmistir.

¢ikan

Bilindigi gibi S, ,,.,({,{"R) ortme integralinin hesaplanmasi

icin Lowdin- ¢ radyal fonksiyonu kullanilmaktadir (Léwdin, 1956; Jones,
1980; 1992; 1997; Jain ve ark., 2004; Sharma, 1976; 1968; Suzuki, 1984;
Duff, 1971; Mamedov ve Copuroglu, 2009):

Snu,n’m (é’!é/’; R) =
n'+l'+1n'+l

ns1f2 (3.2.13)
an,n’l% (_1)| " (%J ~

1

Z Z:;‘ n I+ ICnI/‘(I J)(é’ R)nZI-I’+i+j
e-:'R[ (-1)j
(R(

g_é,,))nfnm - (R(é,+é,,))n—|+j+1
(-

|
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burada

(D@ (1 AN =AY
N =(=1)" 2 ( (2n)1(20 )1 (1+ )11 = A)! J (3.2.14)

seklindedir. Esitlik 3.2.13” de ortaya ¢ikan C/" (i, j) katsayis1 Sharma’

nin analitik formiilii olup, bir dnceki boliimde bahsettigimiz Esitlik 3.1.7
ile hesaplanabilmektedir.

Boylelikle molekiiler koordinat sisteminde iki merkezli Ortme
integralinin Kkesir kuantum sayili durumu igin NISTO’ lar cinsinden
analitik ifadesi, Guseinov bir merkezli a¢ilim formiilii ve Lowdin- &
radyal fonksiyonu kullanilarak elde edilmistir (Mamedov ve Copuroglu,
2011b). Olusturulan analitik ifade i¢in Mathematica 7.0 programlama
dilinde programi yapilmis ve elde edilen hesaplama sonuglan literatiirle
kiyaslanmistir. Cizelge 2 ve Cizelge 3’ den de goriildiigii gibi & * nin farkl
degerleri ve N’ nin tam ve kesir sayili degerleri i¢in elde edilen sonuglar
ile literatiirden alinan sonuglar uyum icerisindedir. Ayrica iki merkezli

ortme integralinin Sy ,,335,,(5.5,2.2,30,300) durumunun a = -1 ve

o =-3ve R ’nin farkli degerleri i¢in yigilma grafigi Sekil 1 ve Sekil 2
seklinde verilmistir.
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Cizelge 2. Iki merkezli rtme integralinin tam ve kesir kuantum say1li durumlari i¢in hesaplama sonuglar1 (Guseinov ve
Mamedov, 2004; Mamedov ve Copuroglu, 2011b)

(N=N'=20,a=-1,a =-3)

(Mamedov ve (Mamedov ve
(Guseinov ve Mamedov,  Copuroglu, 2011b) Copuroglu,

n A ¢ p @ 2004) a=-1 a=-1 2011b) o =3
2.3 75 28 0 25 6 0 0 2.54682188427 E-01 2.5467716490 E-01 2.5459438767 E-01
2.9 6 26 1 4 8 30 45 8.91172579986 E-02 8.9117193968 E-02 8.9117207463 E-02
31 15 35 2 10 25 120 135 3.00441194194 E-01 3.0044116246 E-01 3.00440896795E-01
3 15 3 2 10 25 120 135 2.55395572117 E-01 2.5539557211 E-01 2.5539557211 E-01
4.5 25 3 2 17 4.2 150 180 -2.57332647185E-01 -2.5733267151E-01 -2.5733270181E-01
4 50 47 2 40 14 150 180 -2.13159858838E-01 -2.1315985829 E-01  -2.1315984533E-01
4.6 26 43 3 24 51 180 225 3.45451015719E-01 3.4545101545 E-01 3.4545101852E-01
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Cizelge 3. Iki merkezli rtme integralinin tam ve kesir kuantum sayili durumlari igin hesaplama sonuglart (Mamedov ve
Copurogluy, 2011b) (N=N'=30,a=-3,a=-4)

n m ¢ n I ' R0 @ a=-3 a=—4
21 1 0 07 23 0 03 02 50 120 2.00261a8352249822 E-04  1.98818015822940 E-04
32 2 0 13 36 2 07 25 20 36 1.66329808732730 E-02 1.66329445764907 E-02
43 3 2 22 41 2 12 32 60 30 -3.49044292804192 E-02  -3.49044333260331 E-02
51 4 2 15 48 3 05 2 120 60 -2.7228807598109 E-02 -2.7228884912945 E-02
56 3 3 15 53 4 05 2 45 120 -9.15779658200788 E-02  -0.15777600928591 E-02

6 4 23 5 4 27 05 150 60 6.21324742041055 E-03  -6.21324742041054 E-03
65 5 3 46 57 4 42 016 125 180 9.01227585882742 E-02 9.01227585763658 E-02
72 6 5 46 61 4 42 016 135 150 2.16333718213834 E-02  -2.16333718213279 E-02
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Sekil 1. S;;,,43,,(5.5,2.2,30,300) iki merkezli Srtme integralinin

a = —1durumu igin yigilmasinin incelenmesi (Mamedov
ve Copuroglu, 2011b)
Af “x107°

80 -

60 -

40 4

20 4

0 t " N
19 16 18 2| 22 28 30 32
-20 -
-40

.60 4
Sekil 2. S;;,,353,,(5.5,2.2,30,300) iki merkezli ortme integralinin

o =—3durumu i¢in y1gilmasinin incelenmesi (Mamedov ve Copuroglu,
2011b)

Af “x10°8
30 -

20

12 14 16 18 24 26 28 30 32 N

-20

-30 -
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Sekil 1 ve Sekil 2> den goriildiigii gibi N =N'=30" dur. Burada N ve
N’ elde edilen analitik formiildeki toplamlarin iist smirlari olup daha fazla
terimin toplama dahil olmasiyla yigilmanin da arttigi goriilmektedir.
Ayrica  «a’ nin ve R’ nin keyfi verilen degerleri i¢in elde edilen
yigilmanin tatmin edici oldugu goriilmektedir.

3.3 Birlesik HFR Denkleminin CH, Molekiilii i¢in Coziimii

Guseinov’ un ileri siirdiigii birlesik HFR denklemlerinin ¢6ziimii
icin calisma grubumuz Pascal 7.0 programlama dilinde hesaplama
programi olusturmustur. Bu programda CHFR’ de ortaya c¢ikan bir
elektronlu cok merkezli integraller calismada 6nerdigimiz yontemlere gore
olusturulmustur. Uygulama olarak gelistirilen yontemler kullanilarak

CH, molekiiliniin taban durum elektron konfigiirasyonu géz Oniine
almarak toplam enerji, kinetik enerji, orbital enerjisi ve lineer toplam
katsayilart CHFR denklemi ¢oziilerek belirlenmistir.

Iyi bilinmektedir ki CHF ve CHFR denklemlerinin hesaplanmasi
icin asagidaki adimlarin yerine getirilmesi gerekmektedir (Guseinov,
2008):

1. Modifiye Slater determinant yontemi kullanilarak bagimsiz
determinant dalga fonksiyonlar1 U, lerin bulunmasi.

2. Bu bagimsiz determinant dalga fonksiyonlar1 U, lerin cinsinden
cok determinantli dalga fonksiyonlari W,\FASFMS ’ nin belirlenmesi.

3. Al ve B} izdiisiim-yansima katsayilarmim 6nerilen hesaplama

yontemleri ile bulunmas.
4. CHF operatoriiniin ve CHFR matris operatoriiniin olugturulmast.

5. U; bir elektronlu orbitaller ve C; lineer toplam katsayilar igin

CHF ve CHFR denklemlerinin 6z-uyumlu olarak ¢oziilmesi.

Tim bu adimlarnt dikkate alarak CHFR denklemini, CH,

molekiiliiniin taban durum elektron konfigiirasyonu igin ¢6zmiis
bulunmaktayiz.

Bilindigi gibi CH, molekiiliiniin taban durum elektron

konfigiirasyonu 1a’2a’1b103a, seklinde gosterilmektedir. Ayrica
ortonormal  Slater determinantlar1  kullanilarak asagidaki  gibi
gosterilebilmektedir:
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U(4mg,5mg) =
%A[unm(xl)ul1,2(x2>um(x3) (3.3.0)

Uy 175 (Xg Ugyyp (X6 U g0 (X5 DU, (X7 DUs . (X5)]

burada U, (X)=U;(X,y,2)u, (o) molekiiler spin orbitallerini;
U;(X,y,z) ise elektronlarla dolu uzaysal orbitalleri gdstermektedir. Un,

molekiiler orbitalleri ve y, Slater tipi orbitalleri asagidaki gibi

gosterilmektedir:
u. . u

ny la;

uZa1 ulb2 ulb1 u?)a1 (332)

u, u, u, u, Ug

Zom - Z00(H)  Z0(Hy)  2100(C)  X200(C)  7011(C)  7514(C)  2530(C)
Xt X Ve A3 Xa s Xs A7

Yukarida sekli gorilen CH, molekiiliniin geometrik parametreleri ise
R. ., =2.04468,6,, =132.4°,H,(0,~1.87082,0.82512),

H,(0,1.87082,0.82512) ve C(0,0,0) seklindedir (Clementi ve
Raimondi, 1963). Bu parametreler ve dnerdigimiz yontemleri kullanarak,
Guseinov (2008) ¢alismasinda yapmis oldugu hesaplamalari o =—1 ve
o =1 durumlari i¢in tekrar hesapladik. Cizelge 7 ve Cizelge 8 de ortaya
¢ikan simetrik baz orbitalleri ¢, * lerin Slater tipi atom orbitalleri cinsinden

ifadesini asagidaki baginti dikkate alinarak olusturulmustur:

Do =D XoOap: (3.3.4)
q
066171 0 0 0 0 0,76334 0
066171 0 0 0 0 -0,76334 0
0 1000 0 0 (3 3 5)
9= 0 0100 0 0
0 0001 0 0
0 0000 0 1
0 0010 0 0
olupD=g C seklindedir. (3.3.6)
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Cizelge 4. Bagimsiz determinant dalga fonksiyonlar

m, | mg | Mg | U(4m,,,5m)
V2 112 |1 U,(41/2,51/2)
12 10 U,(41/2,5-1/2)
2 V12 o U,(4-1/251/2)
12 (-1 | U,(4-1/25-1/2)

Cizelge 5. Termler ve onlarin bagimsiz determinant dalga fonksiyonlari

B
Termler | ¥y

‘//11 =U,

1
°B, l//é=$(U2+U3)

1
B, Wg:ﬁ(uz_us)
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Cizelge 6. Izdiisiim-yansima katsayilari

SR
11 1 1
22 1 1
11 | 33 1 1
4 4 1/2 1/2
55 1/2 1/2
22 1 1
33 1 1
22
4 4 1/2 1/2
55 1/2 1/2
33 1 1
33 4 4 1/2 1/2
55 1/2 1/2
44| 55 1/4 1/2
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Cizelge 7. 3B1 termi taban durumunun o =—1 i¢in alinan sonuglar1 (u; = ngp D, )
p

U=U, | U=U, | U=Uy | U=Uy | U=U, | U=U; |[U=U; | U =Uy
€ €1, &2 €, Eip, E3q, E4a, E2n,
D,
-11,40482 -0,82545 -0,617566 | -0,239787 | -0,222387 | 0,00000 0,00000
Py
# =¢(a) | 0,051408 0,395479 -0,375077 | -0,059851 | 0,000000 |1,006806 | -0,923307
¢, =¢(23,)| 0,051408 0,395479 0,375073 | -0,059881 | 0,000000 |-1,00681 | -0,923307
¢, =¢(33)| -0,985657 | -0,174586 | -0,000002 | -0,05083 | 0,000000 | 0,00000 | -0,235859
¢, =¢(4a) | -0,089278 0,501589 0,000011 0,259541 | 0,000000 | 0,00000 | 1,382572
# =¢1b) | 0,000000 0,000000 0,000000 | 0,000000 | -1,00000 | 0,00000 0,00000
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¢ =¢(b,) | -0,0000001 | -0,0000007 | 0,591308 | -0,000023 | 0,00000 |1,277264 | 0,00000
¢ =¢4(2b,)| -0,028016 | -0,008663 | -0,000038 | -0,955628 | 0,00000 | 0,00000 | 0,503724
Bu ¢alismada elde edilen sonuglar (o =—1) | (Guseinov, 2008) ¢alismasindan alinan sonuglar (o =0)
E =-38,691847707 E =-37,97519

T =37,25960142 T =37,62163

V =-75,95144849 V =-74,78206
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Cizelge 8. 351 termi taban durumunun « =1 i¢in alinan sonuglar (U; = Z(ppri )
p

u =u,, U, =U, Up =Up, | Up=Uy Up=Uy | Us=Ug | Ug=Ug | Uy =Up,
g, N Ea, Ep, Epp, 3, E4a, Eap,
Dpi
111,40465 | -0,824916 | -0,6169276 | -0,239741 | -0,22238 | 0,00000 | 0,00000

P
o, = o(la,) | 0,0513893 | 0,3954607 | -0,3750747 | 0,0600048 | -0,00000 | 1,006806 | -0,923307
0, = p(2a,)| 0,0513896 | 0,3954572 | 0,3750756 | 0,0600225 | -0,00000 |-1,006806 | -0,923307
0, =9(3a)| 0985649 | -0,174649 |-0,0000017 | 7> | 000000 | 0,00000 |-0,235859
0. = p(4a,)| 0,089298 | 0,501681 | 0,0000085 | -0,2593553 | 0,00000 | 0,00000 | 1,382572
o, =(b)| 0,000000 | 0,000000 | 0,000000 | 0,000000 | 1,00000 | 0,00000 | 0,00000
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¢, = o(1b,)| -0,000002 |-0,0000028 | 0,591308 | 0,0000139 | 0,00000 | 1,277264 | 0,00000
@, = p(2b,) -0,0280253 | -0,0090195 | -0,000023 | 0,9556245 | 0,00000 | 0,00000 | 0,503724
Bu ¢alismada elde edilen sonuglar (¢ =1) Ec;uje(;govv 2008) caligmasindan alinan sonuglar
e
V= 75,95021516 T =37,62163

- V =—74,78206

95




4. TARTISMA VE SONUC

Atom ve molekiillerin fiziksel 6zelliklerinin belirlenebilmesi igin
literatiirde kullanilan bircok yontem vardir. Bu yontemler icerisinde en ¢ok
kullanilan Hartree-Fock (HF) yontemidir. Cok elektronlu atom ve
molekiillerin elektronik yap1 hesaplamalar1 oldukga zordur. Oz Uyumlu
Alan yontemi olarak da bilinen HF yoOnteminin amaci tek elektronlu
Schrédinger denkleminin ¢oziimiinii kullanarak ¢ok elektronlu atom ya da
molekiillerin fiziksel ve kimyasal ozelliklerini incelemektir. HF
denklemlerinin sayisal olarak ¢oziilmesi, analitik dalga ifadesi gerektiren
atom ve molekillerin 06zelliklerinin hesaplanmasinda kullanilamaz.
Roothaan tarafindan oOnerilen, sayisal olarak c¢oziilmesi gereken HF
denklemlerinin yerine LCAO (atomik orbitallerin lineer kombinasyonu)
olarak adlandirilan analitik yontem kullanilarak yeni denklemler elde
edilmistir ve bu denklemlere Hartree- Fock-Roothaan (HFR) denklemleri
denir. HFR denklemi hesaplanmasi zor bir ve iki elektronlu ¢ok merkezli
integralleri icermektedir.

HFR yaklasimina gore ¢ok elektronlu sistemlerin fiziksel
Ozelliklerinin hassas ve hizli bir sekilde hesaplanmasi olduk¢a 6nemlidir.
Bunun i¢in HFR denkleminde ortaya ¢ikan ¢ok merkezli ¢ok elektronlu
integrallerin analitik olarak dogru hesaplanmasi gerekmektedir. Ayrica baz
fonksiyonu se¢imi, hesaplamalarda bas kuantum sayisinin kesir ve tam
sayilt durumlari i¢in kullanilmasi, analitik ¢6ziim imkan1 vermesi dikkat
edilmesi gereken oOzelliklerdir. Secgilen baz fonksiyonu “cusp” dogru
orbital seklini ve minimum enerji sartin1 saglayacak sekilde tistel bir
fonksiyon olmalidir. Bilindigi gibi sistemin enerjisi i¢in bas kuantum
sayisinin kesir sayili durumlarinin, tam sayili durumlara gére daha diisiik
enerjileri verdigi goriilmektedir. Ancak bas kuantum sayisinin kesirli
durumlari i¢in HFR denkleminin ¢6zliimii olduk¢a zordur. Bas kuantum
sayisinin kesir sayilt durumlarinda HFR denklemini ¢6zmek ¢ok zor
olmasina ragmen son zamanlarda Guseinov’ un yaptigi ¢caligmalar 1s181nda
onemli gelismeler saglanmistir (Guseinov, 1998a; 2007a; Guseinov ve
Mamedov, 2002a). Ayrica yapilan biitiin ¢aligmalarin hizli, hassas ve
analitik olarak hesaplanabilmesi gerekmektedir.

Bu c¢alismada atom ve molekiillerin fiziksel ve kimyasal
Ozelliklerinin belirlenmesi i¢cin Guseinov tarafindan Onerilen CHFR
denklemlerinde ortaya c¢ikan bir elektronlu ¢ok merkezli integrallerin
analitik olarak ¢oOziimlenmesi igin yeni bir yaklasim gelistirilmistir
(Copuroglu, 2015). Bu amaca yonelik olarak iki farkli yaklasim olan
Guseinov’un bir-bolgeli toplama teoremini ve Lowdin-o radyal
fonksiyonunu kullanarak Slater atom orbitali bazinda, bas kuantum
sayisinin tam sayili ve kesir sayili oldugu durumlar i¢in yeni analitik
hesaplama yontemi olusturulmustur ve iki merkezli 6rtme integralinin
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kesir sayili durumlar1 i¢in Guseinov bir merkezli agilim formiilii ve
Lowdin- & radyal fonksiyonu kullanilarak analitik hesaplama ydntemi
gelistirilmistir. Elde edilen hesaplama sonuglarinin literatiirle kiyaslamasi
Oz-sonimleme  kuantum sayist  «’ nin  farkhh  degerleri  (
a=-1, a=-3ve a=—-4) igin Cizelge 2 ve 3 seklinde verilmistir.
Ayrica Sekil 1 wve 2° de iki merkezli Ortme integralinin

Ss7223322(5.5,2.2,30,300) durumunun a=-1 ve a=-3 ile R’

nin farkli degerleri igin y1g1lma grafikleri verilmistir. Verilen ¢izelgeler ve
grafiklerden goriildiigii gibi Onerilen yontem literatiirle uyumludur ve
kullanilan formiillerdeki seri agilimlarinin hizli sekilde yigildigim
gostermektedir.

Bu c¢alismada ayrica onerilen yaklagimlar yardimiyla Guseinov’ un
ileri siirmiis oldugu CHFR denklemleri CH, molekiiliiniin taban durum

elektron konfigiirasyonu dikkate alnarak 0z-soniimleme kuantum
sayisinin ¢ =—1 ve o =1 durumu igin tekrar ¢oziilmiistiir (Guseinov,
2008). Elde edilen sonuglar Cizelge 4 - 8 seklinde verilmistir ve
cizelgelerden goriildiigii gibi alinan sonuglarin diger yaklasik yontemler
kullanilarak elde edilen sonuglarla uyumlu oldugu goriilmektedir. Kisaca
Ozetlemek gerekirse, bu ¢alismada farkli iki yontem birlestirilerek CHFR
denklemlerinde ortaya ¢ikan bir elektronlu ¢ok merkezli integrallerin
¢Ozliimii i¢in alternatif analitik bir yontem gelistirilmistir.

Bu calismadan elde edilen sonuglar, elektronik yapi hesabi igin
molekiiler integrallerin hesaplanmasinda ortaya ¢ikan bazi zorluklari
aradan kaldirarak yeni ¢alismalarin yapilabilecegini gostermektedir.
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1. GIRIS

Cok elektronlu atom ve molekiillerin kuantum mekaniksel olarak
incelenmesi i¢in 1950’1i yillarda atom orbitallerinin lineer kombinasyonu
yontemi Onerilmistir. Bu yontemi uygulamak i¢in baz fonksiyonlarindan
ve Coulomb potansiyelinin iki bolgeli Laplace agilimi teoreminden
yararlanilir. Bilindigi gibi hidrojene benzer atomlar i¢in Schrodinger’in
kartezyen koordinatlarina bagli dalga fonksiyonlarinin ve Fock tarafindan
Onerilmis momentum ve dort boyutlu koordinat sistemlerindeki atom
orbitallerinin baz fonksiyonlar1 olarak kullanilmasinda zorluklar ortaya
¢ikmaktadir. Bunun nedeni Schrodinger-Fock atom orbitallerinin tam
ortonormal fonksiyonlar sistemi olmamasidir. Ciinkii Schrodinger-Fock
dalga fonksiyonlar1 elektronun enerjisinin pozitif hallerini igermemektedir.
Bu nedenle bu dalga fonksiyonlar1 6zellikle seri agilimlarinda kullanilirken
yakinsaklik problemi ortaya g¢ikar. Guseinov’un yapmis oldugu
calismalarda kartezyen koordinat sistemlerinde, momentum ve dort
boyutlu koordinat uzaylarinda tam ortonormal fonksiyon sistemleri olan
cok sayida yeni atom orbitalleri 6nerilmistir. Bu yeni atom orbitalleri dort
kuantum sayis1 (n, |, m ve ) icermektedir. Siirtiinme (frictional)
kuantum sayis1 adlandirilan & 'nin kaynagi elektronun olusturdugu
elektrik alammin kendisine etkiledigi Lorentz kuvvetidir. Yani Lorentz
kuvvetinin dikkate alinmast sonucu tam ortonormal fonksiyonlar

* Bu caligma Yiiksek Lisans tezinden tiiretilmistir.



sistemleri ve dordiincii kuantum sayisi-siirtiinme kuantum sayisi ortaya
cikmstir

Tam ortonormal fonksiyonlardan faydalanarak tek aralikta toplama
teoremleri de dnerilmistir. Onerilen yeni fonksiyonlardan ve tek aralikta
toplama teoremlerinden faydalanarak istenilen tam ve kesir indisli

Coulomb-Yukawa benzeri potansiyeller igin genel ifadeler
bulunmustur. Baska bir degisle elektronlar arasi korelasyon etkilerini
dikkate almak icin Hyleraas’in korelasyon dalga fonksiyonu (Hy) ve
konfigiirasyon etkilesmesi (CI) yontemleri yerine korelasyonlu etkilesme
potansiyeli (CIP) yontemi Onerilmistir. Bu yontemle pargaciklar arasi
korelasyonu dikkate almakla atom-molekiil ve ¢ekirdek sistemlerinin daha
duyarli hesaplamalarimin yapilmasi miimkiin olacaktir. Bilindigi gibi
literatiirde atom, molekiil ve ¢ekirdek fiziginde Hartree-Fock (HF) yontemi
bagimsiz olarak kullanilir. Guseinov uniterlik 6zellikleri ile ilgili olan belli
yetersizlikleri aradan kaldirarak istenilen ac¢ik kabuklu atom-molekiil ve
cekirdek sistemlerinin birlesik Hartree-Fock (CHFR) teorisini 6nermistir.
Buna ek olarak istenilen spine sahip olan pargaciklar i¢in kartezyen-
momentum ve dort boyutlu sistemlerde de tam ortonormal fonksiyon
sistemleri bulmustur. Bu fonksiyonlardan faydalanarak relativistik ve
relativistik olmayan durumlar i¢in c¢aligmalar yapilmaktadir. Boylece
Onerilen yeni tam fonksiyonlar seti kullanilarak atom-molekiil ve ¢ekirdek
sistemlerinde pargacigin istenilen hizlarda hareketinin incelenmesi imkan1
saglanmigtir.

Sonu¢ olarak, sunulan yeni tam ortonormal fonksiyon
sistemlerinden faydalanilarak, elektronlar arasi korelasyon etkilesmeleri
de dikkate alinarak Hartree-Fock ve Hartree-Fock-Roothaan yontemleri ile
atom ve molekiil sistemlerinin fiziksel Ozellikleri incelenebilecektir.
Bunun i¢in sadece molekiilii olusturan atomlarin  kartezyen
koordinatlarinin bilinmesi yeterlidir. Calismada sunulan tam ortonormal
fonksiyon toplamlart kuantum kimyasi, kuantum biyolojisi, kuantum
eczaciligl ve benzeri doga bilimlerinin ¢esitli alanlarinda kullanilabilir.
Sunulan tam fonksiyonlar sistemleri ve uygulamalarn ile ilgili yaynlar,
uluslararas1 hakemli dergilerde c¢ok sayida atif almistir. Yeni tam
ortonormal fonksiyonlar sistemlerinden faydalanarak nano-parcaciklarin
Ozellikleri lizerinde de caligmalar yapilabilecektir. Kisaca Guseinov
yaptig1 calismalarla (Kartezyen, momentum ve dort boyutlu koordinat
sistemlerinde yeni tam ortonormal fonksiyonlar seti, Tek aralikta toplama
teoremleri, A¢ik kabuklu atom-molekiil ve niikleer sistemleri i¢in yeni
birlesik Hartree-Fock denklemleri, Istenilen spinli parcaciklar icin tam
ortonormal fonksiyonlar seti, Bas kuantum sayisi tam ve kesirli olan matris
elemanlari i¢in formiiller (Guseinov, 1970, 19853, 1995, 1998, 2004, 2005,
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2007)) ¢ok elektronlu sistemlerin kuantum teorisine 6nemli katkilarda
bulunmustur.

2. MATERYAL YONTEM
2.1 Lowdin- ¢ Fonksiyonu Yaklasimi

Cok merkezli molekiiler integralleri STO bazinda hesaplamak i¢in
kullanilan yontemlerden biri de Lowdin-« fonksiyonu yontemidir
(Lowdin, 1956). Bu yontemde Slater atom orbitali Lowdin tarafindan
verilen Lowdin- o fonksiyonlarinin lineer toplam seklinde ifade edilir. B
noktasinda merkezlesmis

(29)
(2n)!

A noktasindaki koordinat sistemine gore a¢ilimi Lowdin- « fonksiyonlar
cinsinden asagidaki gibi yazilabilir.

A {(2| '+1)[(|'+m')!:|}1/2 . { ax[(1+m)] }1/2
(&) Ax[(1-m)1] (2 +1)[(1-m")] 2.1.1)
(

x —l)m'alnlllm'(é”a,é"r)Y|ml(Qa‘ﬂ)

[y

n+=

N

Zum (&37,0,0) = r"t-e .S, (6,9) Slater atom orbitalinin

Xg =

I=m'

Burada o™ (¢'a,{'r) Lowdin- o fonksiyonu olup asagidaki formiile
gore hesaplanir:

(2| +1)[(| - m‘)!} nel 'l 'l

R ] & 0
<H, (¢'a¢r)(¢a)” T (gr) T (2.1.2)

g [(—1)j e’ —e’“] r<a

(2.1.3)
e’ [(—1)i g —e’“‘} , r>a

H; (S'ad'r)=

(2.1.3)  formiiliinden  goriildigic  gibi  Lowdin- « fonksiyonunu
r<aver>a durumlarina bagli olarak iki farkli formiil seklinde

yazabiliriz.
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g® [(—1)j e —e’“], r<a

e s’ [(—1)i gs? —e’“] , r>a

(2.1.4)
x(é’ ' I’)H_1

burada Cln"'m' (i, j) katsayilarinin hesaplanmasi i¢in literatiirde degisik
yontemler 6nerilmistir (Jones, 1984, 1992; Sharma, 1976; Suzuki, 1984).
Jones g¢aligmalarinda polinom agilim yontemini kullanarak Clnlllm' (i, j)
katsayilarini matris seklinde olugturmustur. Ayrica Suzuki ¢aligsmalarinda
Clnvllm' ( I, J) katsayilar1 i¢in asagidaki analitik formiilii vermistir:

(l'—;jl(l—;j!

i g)= i ('l 2.15
crm (i) (|.+m.)!(|_m,)!c.,(n I'm\1) (2.1.5)
(p_l/z)!:{(p‘1/2)(p—3/2)...1/2 , p poxzitif birtamsay:

(2.1.6)
U[(-)P(-p-1/2)1] , p negatif birtamsay:

Burada (-1/2)!'=1 ve (p-1/2)/(-p-1/2)!=(-1)"dir. Esitlik
(2.1.5yde C; (n'I ‘'m\ |) katsay1si1 asagidaki gibi verilir.

o

sl min Ik
C;(n'I'm\1)= il }(”'+|'+2|—2K—2k)!

& & (i—2K)(j-2)

xby o (1'mA 1) (2.1.7)

Burada by.,,_«_ (1'm"\1) katsayist

(= m )1+ m)d —m)id +m)i = K —%)!(I —k —%)!

b (1I'm\ 1) = 1 1
(11 = K = H1= )K= D)tk (2.1.8)
(1K ks )

X

=0 sl(I'=m'=s)I(1 = 1"+ s)!(-I '+s—%)!(| “+m'-s)!

seklinde ifade edilir. Jones’un polinom acilim yontemini kullanarak
Clnvllm' (i, J) katsayilari i¢in alinan sonuglar ile Suzuki’nin (2.1.8) analitik
formiiliinden alinan sonuglart karsilagtirildiginda Suzuki’nin analitik
formiiliinde yetersizlikler oldugunu tespit edilmistir (Mamedov ve Kog,
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2008). Bu yetersizligi bir ornekle agiklayalim. Kuantum sayilariin
nN=2,1'=1m=0,1=1 ve n'=3,1'=14, m'=0,1=0 degerlerinde

Jones’un polinom ag¢ilim yontemi kullanilarak ClnlI " (i v ] ) katsayilar1 igin

asagidaki matris degerlerini aliriz:

n'=21'=1,m'=0,1=1 n'=3 1=, m=0,1=0
-30 -30 -12 -2 12 12 5 1
-30 -30 -12 -2 12 12 5 1
-15 -15 -6 -1 7 7 30
-5 -5 -2 0 3 3 0 0
-1 -1 0 O 1 0 0O

Kuantum sayilarinin yukarida verilen degerlerinde Suzuki’nin (2.1.6)
formiilii kullanilarak C"' ™ (i, j) katsayilari igin olusturulan matriste sifir
olan terimler sifirdan farkli say1 olarak alinir. (2.1.8) analitik formiiliindeki
yetersizlikler aradan kaldirilarak C|n"'m' (i, J) katsayilar1 i¢in asagidaki
gibi genel formiil alinmigtir (Mamedov ve Kog, 2008):

1 1
{ —E)!(l —E)! min{[i/2],1+1} min{[ j/2],1+1'~K} (n'+1'+ 21 — 2K — 2K)!

T )0-A) = 2 (= 2K)1(j —2K)!
CM (i, ) =4 xb o (PAN) ) i+ jEnel= 42l (2.1.9)
0 , i+ j>n+l'-A+2l

Burada 4 = |m| = |m'| olarak alinir.

2.2 Guseinov Bir Merkezli Yiik Yogunlugu Ayrilis1 Formuiilii

Cok  merkezli  molekiiller integrallerin STO  bazinda
hesaplanmasinda ortaya ¢ikan zorluklar1 aradan kaldirmak igin onerilen
yontemlerin en onemlilerinden birisi de Guseinov’un bir ve iki merkezli
yiik yogunlugu dagiliminin ayrilis yontemidir. Simdi bu yontemi ayrintili
olarak inceleyelim.

Iki merkezli yiik yogunlugu ayrilis1 formiiliinii genel sekliyle asagidaki
gibi yazariz:
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pnlm,n'l'm' (4/7 F;; ’ él I’ ﬁ] ) = anm (é/’ r;; )Zn‘l'm‘ (g I’ ﬁ1 ) (221)

(2.2.1) formiilii I, =T, oldugunda bir merkezli yiik yogunlugu ayrilisina
dontisiir. ¥, ({,F) ve Zn'l'm'(é”’ F) fonksiyonlarini (2.2.1)’de yerine
yazarsak bir merkezli yiik yogunlugu ayrilisi i¢in asagidaki formiilii aliriz:

pnlm,n'l'm'(é’!r’;éﬂ!r’):L i 3 Wnlm,n'l'm',yvc; (é’,é", Z)luva’ (Z'F)
Jaz A= (2.2.2)

N pu-1 v

:_ lim ZZ ZWnTn’:‘nl 'm',uve é’ gl’Z;O’O)ZﬂW(Z’F)

472' Nﬁw,u =lv=0o0=-v

burada Wi, i e (é’, ¢’ Z) Guseinov’un bir merkezli yiik yogunlugu

ayrilis1 katsayisi olup asagidaki formiille hesaplanir:
Wnlm,n'l'm’,,uvo- (é/! é/" Z)

iR w[aw Fee) T
2" 2 F,(2n)F,(2n")

x(L+t)"F (1=t)" T (Im, Im') A5, s

Burada z=¢+¢", g=n+n'-1 ve CV“"(Im,I’m') Gaunt katsayisi

(2.2.3)

olup genel haliyle asagidaki gibi yazabiliriz (Guseinov, 1995):

~(mm e feimg) (2g-1,-1,)F, (9) y
(29 +1)F2|3 (29)

ct (I,m,1,m,) = (-’ (2.2.4)

@+, +)F (L +m)F o (204 +1, +my) 2

Fll—ml (Il Iz - ) ly—my (2I ) ly+my (2I3 + 2m3)FI1+IZ—m3 (2|3 + |1 + Iz + ms)

Z(—l)‘ Ry (I, =my =1, —m, )R (I, +m, +t) Rt (1, +1,- I3)F,1+|r,3 (I +1,+m;)
t F|1+m1 (Il +1,+ m3)

(2.2.3)’de A, katsayis1 ise asagidaki sekildedir:

1
1/2 m+m
A = \/—(2 |’7 |) M, em-m| T \/E ' Ou, gm-m| reel STO (2.2.5)
Sn. mem kompleks STO
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3. BULGULAR

3.1 Basit iki Merkezli Niikleer Etkilesim Integralinin Lowdin-

a Fonksiyonu Yontemiyle Hesaplanmasi

Basit iki merkezli niikleer etkilesim integrali STO bazinda asagidaki

gibi ifade edilir:

Jom (£ Ii) = ﬁjﬂ(;m ( rﬁ'a)%dv
(3.1.1)

(3.1.1)’1 iki merkezli 6rtme integrali cinsinden asagidaki gibi yazabiliriz:

‘]nlm (é’ R) nIm,OOO (4/1 éd’ Ii)

(241 )1/2

(3.1.2)

(3.1.2)°de S,,.000(¢ <" R) molekiiler koordinat sisteminde STO bazinda

ortme integrali olup analitik ifadesi agsagidaki gibidir:

Saimo00 (& ¢, |i) = T.fﬁ,oo (0,9)S,10.000 (S ¢ R)

(3.1.3)

Guseinov (Guseinov, 1985b) ¢alismasinda, Tlri,l’m' (0,(0) acisal doniigiim

fonksiyonu i¢in, Clebcsh-Gordan Kkatsayilart ve kiiresel harmonik
fonksiyonlar1 ile ifade edilen asagidaki analitik formiilleri vermistir

(Condon ve Shortley, 1951).

Kompleks kiiresel harmonik fonksiyonlara gore,

2 1+l )
Tl 9, — (2)C|| L C[l L
Im,I'm’ ( ¢) (1+5/m) L;” m,-m'm-m'~1,-1,0

47[ 1/2
X {m} Y (6,0)

Reel kiiresel harmonik fonksiyonlara gore,
2(_1)7+7'
(148,0)[ (14 6,0)(1+8,0) ]

|m|m(‘9 (P)

2L+1

i—1 L=l

1/2
1 L 271+ 9,
XZ @ Z (2)( €mo ) o Clll; ir+y C)I“I’}M [M} SLM' (0’¢)
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formiilii ile belirlenir. Burada y =m|, y'sm'|, M, =¢_.|iy+y'| ve
Epm = £17dir. Z @ toplamun iki adimda yapilacagini gosterir. y=y",
Emme =—1 Ve i indisinin negatif bir degerinde (i =—1), esitlik (3.1.5)"in

sifir olmast gerekir. (3.1.4) ve (3.1.5)’de ortaya ¢ikan Cr:r';] v Katsayisi

Clebsch-Gordan katsayisidir ve asagidaki sekilde ifade edilir (Guseinov,
1985a; Guseinov ve Mamedov, 2005):

Clbl 2 2y fmy ey mal s+ )

”1‘12’“32’“3 =) <I1I2m1mz |I1I2I3m3>
Clkls —(- 1)2 L my+imy g +lm, g +fmg] )

mm,mg mg,m; +m,

2, +1)*F,, o (L +1,+1,+1)
(21, +1)(21, +DF, ,+,( +1,+1,+1)

I3+m3 (2| )
FIZ—I1+I3 (Il + IZ + |3 +1) I, +my (2| ) l,+m, (2|2)
Z(_l)tFt (Il + Iz - I3) Fll—ml—t (|3 - ma) FI2+m2—t (Is + ms)
t

(3.1.6)

1/2

Burada F, (n) Binomial katsayis1 olup asagidaki gibidir (Gradshteyn
ve Ryzhik, 1980):

n!
_— for 0<m<n
F,(n)=<m!{(n—m)! (3.1.7)
0 for m<Ove m>n

(3.1.6)’da toplamin sinir1 t asagidaki gibi belirlenir:
max[0, I, —m, — (I, —my), L, +m, — (I, + m)] <t <min(l, —m,, I, +m,, 1, +1, —1,) (3.1.8)
(3.1.3)’1i (3.1.2)’de yerine yazarsak

Az

o om(09)Su (ER) (319)

‘]nlm (g’ R’ab ) =
alinz. S 000(£, ¢ R) 6rtme integralinin (Guseinov, 1970)° de elde

edilen formiili ve Lowdin- « fonksiyonunu (3.1.2)’de yerine yazarsak ve
gereken matematiksel iglemleri yaparsak basit iki merkezli niikleer
etkilesim integrali i¢in asagidaki formiilii aliriz:
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Snl (;;R)= NnI 1 ni: N ( )Cmo(l J)(é/a)HHX

=0 J=

O G N S N (3.1.10)
(RO (RO)™ B

™
- B
N

(3.1.10)’da N, katsayist asagidaki formiille hesaplanr:

N, v (B ) (3.1.11)
"7 (2n) -

(3.1.10)’u (3.1.9)’da yazarsak basit iki merkezli niikleer etkilesim
integralinin STO bazinda analitik formiiliinii asagidaki gibi aliriz:

n+l n

ZZJ' cno | J

'IOJO

|+J—I—k—l((_1)i _(_1)1-,;(,1) _9e¢R (Rg)i'l:l (3.1.12)

‘]nlm (é/’ ﬁ) = 2n

s

Burada S,, (€, @) kiiresel harmoniklerdir.

ch)

3.2 STO Bazinda iki Merkezli Niikleer Etkilesim Integralinin
Guseinov’un Bir Merkezli Yiik Dagilim Yaklasimi ve Lowdin-o
Fonksiyonu Kullanilarak Hesaplanmasi

Iki merkezli niikleer etkilesim integralini STO bazinda asagidaki sekilde
yazabiliriz:

S (€167 R) = [ (B e (B 2OV (3.2.)

b

Guseinov’un bir merkezli yiik yogunlugu dagilimi formiiliinii ve Lowdin -
«a fonksiyonunu (3.2.1)’de gbz 6niine alirsak asagidaki sonuca variriz:

1+l

‘]nlm,n'l’m’ (é/’ 4/11 Ii) = z i Wnlm,n'l'm’,,uvo- (g’ é/,! Z)J#VG (Z, Ii) (322)

v:‘l -1 " o=—Vv
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Burada W, i e (656 752) Guseinov’un bir merkezli yiik dagilim
(z,R) ise basit iki

merkezli niikleer etkilesim integralidir ve (3.1.12) formiiliine gore
hesaplanir.

katsayisi olup (2.2.3) formiiliiyle hesaplanir. J

)%

Buradan da goriildiigii gibi STO bazinda molekiiler koordinat sisteminde
iki merkezli niikleer etkilesim integrali Guseinov bir merkezli yiik

yogunlugu dagilimi katsayist ve J_(z,R) basit iki merkezli niikleer

uvo
etkilesim integraliyle ifade edilmistir. Lowdin- ¢ fonksiyonu yaklagimi
kullanilarak (3.2.2)’deki J M(z,ﬁ) fonksiyonu igin (3.1.12) analitik

formiilii olusturulmusgtur (Mamedov ve Copuroglu, 2009).
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Cizelge 1. Esitlik 3.1.12” de verilen basit iki merkezli niikleer etkilesim integrali i¢in hesaplama sonuglari.

n | m Z R I ® Esitlik 3.1.12 Kaynak ( Guseinov ve Mamedov, 2002)

3 | 21 2 | 76|32 | g0 | 180 | 2.22371798577297694026986783861E-3 | 2.22371798577297694026986783861E-3
4 [ 2| 2 |06] 32 | g | 180 | 243081975920290114442383044968E-1 | 2.43081975920290114442383044968E 1
4 | 3| 2 |06] 32 |60 60 | -7.00450665998389282000162602935E-2 | -7.09459665998389282000162602935E-2
10 | 9 | 9 |25] 22 |120| 60 | 3.55038243244452979270275575288E-3 | 3.55938243244452979270275575288E-3
20 |10 | 10 |25| 16 |120| 60 | -6.05980750086911557365421070224E-8 | -6.05980750086911557365421070224E-8
30 | 25| 20 |25 36 | 30 | 60 | -1.91151200734662849623208734621E-12 | -1.91151209734662849623208734621E-12
30 | 30 | 25 |44 | 12 | 30 | 180 | 3.24527211751076793001885989347E-19 | 3.24527211751076793001885989347E-19
40 | 35| 30 |22 32 | 30 | 30 | -4.44842070077606460519226602335E-24 | -4.44842070077606460510226602335E-24
50 | 45| 40 |44 | 33 | 30 | 180 | 8.58637054115549083012054687410E-23 | 8.58637054115549083912054687410E-23




Cizelge 2. Esitlik 3.2.2°de verilen iki merkezli niikleer etkilesim integrali i¢in hesaplama sonuglari.

n | m é’ n' K m’ é” R 9 ) Esitlik 3.2.2 I\K/I?;ESIJO\(/(,;;(SJ(E);“)OV ve
4 3 2 159 5 3 3 10.7 155 40 30 -4.653856766826E-6 -4.653856766826E-6
6 4 4 148 6 5 5 20.8 25.1 60 180 1.9842500941767E-4 1.984250094176E-4

8 7 7 214 7 6 6 20.8 53.2 70 210 5.163574461882E-5 5.163574461882E-5
0 9 -7 125 10 8 -8 102 1007 80 240 -1.586151896296E-6 -1.586151896296E-6
15 13 13 315 14 13 13 23.8 0.7 0 0  9.648342937781E-1 9.648342937781E-1
25 24 24 155 25 24 24 104 155 36 36  2.344701316432E-2 2.344701316432E-2
40 20 20 9.2 40 20 20 9.2 8.5 54 144  1.162273042755E-1 1.162273042755E-1
50 21 20 129 50 21 20 7.9 38 126 324 1.302380045495E-3 1.302380045495E-3
50 31 -20 133 50 31 20 12.9 33 126 320 -2.177566408423E-42 -2.177566408423E-42
60 55 30 203 60 55 -30 18.2 40 100 250 -1.100517366194E—65  -1.100517366194E-65
70 35 -30 25 70 35 -30 25 40 150 150 2.497764014643E-2 2.497764014643E-2
75 55 50 333 75 55 50 32.2 42.3 100 80  2.315381530396E-2 2.315381530396E-2
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Cizelge 3. Tki merkezli niikleer etkilesim integralinin N,H, molekiiliine uygulanmas.

m é/ I' m' é/’ R 0 ¢ ‘]nlm,n’l’m’ (gl édl ﬁ)
(15),, —(15)
o 0 | 1186 01 0| 118 | 5216 | 90 | 1369 | 0.1917119580875006
2s) i(23
(2s), - h, 0 | 1.9237 01 0 | 19237 3547 | 90 | 149.87 | 0.2818737569106454
(2P, (2P, 1| 1.917 1] 1 (1917 | 5g47 | 90 | 149.87 | 0.2931777713838420
H, )
(2p,),, —(2p,),, 1| 1.917 1| 1| 1917 | 5547 | 90 | 149.87 | 0.2796532899411288
H, )
1s ! 1s
( )NZE( . 0 | 6.6651 0] 0 | 66651 | 1909 | 90 | 112.64 | 0.5184033177323790
2s i 1s
(2s), H( h, 0 | 1.9237 0] 0 | 66651 | 1909 | 90 | 112.64 | 0.1165843333371336
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4. TARTISMA VE SONUC

Bu calismada HFR denklemlerinde ortaya ¢ikan iki merkezli niikleer
etkilesim integralinin STO bazinda hesaplanmasi ic¢in analitik ifade
olusturulmustur (Copuroglu, 2009). Analitik formiil olusturmak igin
Guseinov bir merkezli simetrik olmayan yiik yogunlugu dagilimi formiilii
ve Lowdin- @ fonksiyonu kullanilmistir. Alinan formiillerin Mathematica
7.0 programlama dilinde programi yapilmis olup elde edilen sonuglarin
literatiirle (Guseinov ve Mamedov, 2002) uyumlu oldugu goriilmiistiir.
Alnan sonuglar Cizelge 1 ve 2’de verilmistir. Ayrica alinan analitik ifade
N,H, molekiiline uygulanmistir ve hesaplama sonuglar1 Cizelge 3’de

gosterilmistir. Hesaplama sonuglar1 gosterir ki, olusturulan analitik ifade
integral parametrelerinin tiim degerleri i¢in gecerlidir.
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HIYERARSIK LINEER MODELLER VE AMPIRIK BiR
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Hierarchic Linear Models And An Empiric Application
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1. GIRIS

1.1. PISA Nedir?

Acilim “Uluslararas1 Ogrenci Degerlendirme Programi” olan PISA,
Ekonomik Isbirligi ve Kalkinma Orgiitii (OECD) tarafindan iiger yillik
donemler halinde, 15 yas grubundaki 6grencilerin kazanmis olduklar bilgi
ve becerileri degerlendiren bir aragtirma projesidir.

Kiresellesen diinyamizda, egitim alaninda yapilan ulusal
degerlendirme calismalarinin yani sira, uluslararasi diizeyde konumumuzu
belirlemek amaciyla egitim gostergelerine ihtiya¢ duyulmaktadir. Bu
nedenle belirli referans noktalarina gore iilkemizin egitim alaninda hangi
diizeyde oldugunun, giderilmesi gereken eksikliklerin ve alinmasi gereken
tedbirlerin belirlenmesi dnemlidir. Ulkemiz de OECD iiyesi olarak, egitim
diizeyinin yiikseltilmesi amaciyla bu projeye katilmaktadir.

PISA Projesi’nde zorunlu egitimin sonunda orgiin egitime devam
eden 15 yas grubundaki o6grencilerin; Matematik okuryazarligi, Fen
Bilimleri okuryazarligt ve Okuma Becerileri konu alanlarinin disinda,
Ogrencilerin motivasyonlari, kendileri hakkindaki gorisleri, 6grenme
bigimleri, okul ortamlar1 ve aileleri ile ilgili veriler toplanmaktadir.

Ug yilda bir yapilan her PISA uygulamasinda, temel alanlar olan
okuma becerileri, matematik ve fen okuryazarligi alanlarindan biri
iizerinde odaklanilmaktadir. PISA’nin doéngiilerinde, her ii¢ yilda bir
yapilan uygulamada odaklanilan temel alan degigsmektedir. PISA 2012
uygulamasi, 2000 yilinda baslayan ve ii¢ yilda bir tekrarlanan PISA
degerlendirmelerinin besincisidir ve PISA 2012 arastirmasi agirlikli alan
olarak matematik okuryazarlig1 becerilerine odaklanmustir.



1.2. Hiyerarsik Lineer Modeller

Veri hiyerarsik yapiya sahipse gozlemler birbirinden bagimsiz
olmadigr icin klasik dogrusal regresyon yontemi uygulanamaz. Bu
durumda ¢ok diizeyli regresyon yontemi tercih edilir.

Istatistiksel analizlerde gozlemlerin bagimsizligi varsaymmi goz
oniinde tutulur. Benzer 6zelliklere sahip birimlerin olusturdugu grup
yapisina sahip ¢ok diizeyli modellerde gozlemlerin birbirine bagimlilig
yliksek derecede olasidir. Bu sekilde kiimelenmis veri setine klasik
dogrusal regresyon analizi uygulanilirsa hata terimleri arasinda korelasyon
olusur. Bu da hata terimlerinin bagimsizligi prensibi varsayimini
gerektiren en kii¢ilik kareler yontemine terstir. Nedeni ise, en kiiciik kareler
regresyonunun standart hatalari oldugundan daha kiiciik hesaplamasi ve
yokluk hipotezinin reddedilmesidir. Hiyerarsik veya kiimelenmis verinin
analizi i¢in ¢ok diizeyli modeller uygundur (Moerbeek v.d., 2002).

Ornegin; bir 6gretim y1linda bir siiftaki dgrenciler ve dgretmen icin
yapilan calisma 6grencilerin kisisel gelisimini, 6zelliklerini ve 6grenme
bigimlerini icermektedir. Bu veri iki diizeyli hiyerarsik bir yapida incelenir.
1. diizeyde 6grenciler, 2. diizeyde ise sinif vardir. Bu tarz 6érneklerde grup
ici birimlerin, populasyondan basit rassal 6rnekleme yolu ile ¢ekilmis
birimlere gére daha benzer olmasi kaginilmazdir (Hox, 1998).

Ogrenciler, smif, okul, sehir, iilke gibi hiyerarsik bir yapinm
icindedir. Bu wveri tipinde aym smiftaki/okuldaki &grenciler,
populasyondan rasgele secilen 6grencilere gore daha benzer 6zelliklere
sahiptirler. Ayn1 okuldaki 6grenciler ayni okulun imkanlarina, ayni
egitimsel metodlara ve benzer sosyo-ekonomik, sosyo-kiiltiirel kosullara
sahiptir. O halde, ayni1 grupta yer alan bireylerden ulasilan gozlemler
birbirinden tamamen bagimsiz degildir.

Egitim alaninda yapilan ¢aligmalarda 6grenciler siniflarda, siniflar
okullarda, okullar sehirlerde, sehirler bolgelerde, bolgeler de iilkelerde
kiimelenirler. Ogrencileri tanimlayan degiskenler oldugu gibi, siniflari ve
okullar1 tanimlayan degiskenler de vardir. Boyle bir hiyerarsik sistemde,
ogrenciler, smiflar ve okullar farkli diizeylerde tanimlanabilirler. Bu
durumda, c¢ok diizeyli verilere tek diizeyli modellerin uygulanmast hem
istatistiksel hem de kavramsal problemlere yol agmaktadir (De Leeuw ve
Kreft, 1986).

Hiyerarsik lineer modeller (HLM) regresyon yontemlerinin
genellestirilmis halidir. HLM, verilerin hiyerarsik yapilarini dikkate alan
bir ¢esit regresyon modelidir. Kiimelenmis veya da hiyerarsik yapiya sahip
veriye uygulanabilmesi ve neden sonug iliskilerini daha iyi yansitabilmesi
acisindan olduk¢a onemlidir. HLM birey &zelliklerine etki eden grup
ozelliklerinin dogru modellenmesini saglar. Bireyin 6zellikleri gruptan
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gruba degisebilir. Bu durumda regresyon analizi kullanilmasi, bireylerin
ozellikleri lizerinde grup 6zelliklerinin etkisini 6lcemez. Bireyler arasinda
grup farkliliklar1 yok varsayilir. HLM ise bu etkiyi dikkate alarak ve
regresyon analizi ile elde edilen regresyon katsayilarmin gruptan gruba
anlamli fark gosterip gostermedigini saptar.

HLM; sabit etki (fixed-effects), rastgele etki (random-effect),
kovaryans bilegenleri olmak {izere ii¢ ¢esit parametre igermektedir.

Cok diizeyli modeller i¢in birinci diizeyi bireyler/birimler meydana
getirir. Ikinci diizey bireyler/birimlerin olusturdugu gruplari igerir. Ugiincii
diizey ise gruplarin olusturdugu topluluklardir. Her diizeyin kendi
regresyon modeli vardir. Bu modellerin birlestirilmesiyle olusturulan
birlesik modeller yardimu ile istatiksel analiz yapilir. Birlestirilmis modelin
kompleks yapisindan &tiiri  yorumlanmast zordur. Alt modellerin
hesaplamalarda ve yorumlamalarda kullanilmasi bu noktada tercih
edilebilir olmaktadir. Alt modeller adim adim karsilastirilarak kiimelenmis
veri seti i¢in en uygun ¢ok diizeyli modele karar verilir.

Veri hiyerarsik veya i¢ ice gegmis yapida ise Ornegin; egitim
alaninda, 6grenciler siniflarda, siniflar okullarda, okullar sehirlerde,
sehirler bolgelerde, bolgeler de iilkelerde gruplandirilir. Yapilan
arastirmalarda birim olarak 6grenciler, siniflar, okullar vb. kullanilabilir.
Ogrencileri, simiflar1 ve okullar1 tanimlayan degiskenler vardir. Ogrenciler
ve ilgili degiskenler birinci diizeyde, siniflar ve tanimlayan degiskenler bir
ist diizey olan ikinci diizeyde, okullar ve degiskenleri de tglincii
diizeydedirler.

Bir grup ogrencinin farkli zamanlarda yapilan Ol¢limleri de
hiyerarsik  yapidadirlar. Tekrarlayan Olciimler ~ ogrencilerde
kiimelenmislerdir. Ogrencilerin her biri igin yapilan &lgiimler birinci
diizeyde, 6grenciler ikinci diizeyde degerlendirilir.

Cok diizeyli modeller her bir diizeydeki degiskenler arastiran
matematiksel bir modelleme sunar. Diizeyleri es zamanli olarak
degerlendirir. Sadece birey veya sadece grup diizeyinde analiz etme
sorununu ortadan kaldirir (Heck, 2001).

Cok diizeyli regresyon modellerinde Ornegin 2. diizeydeki
katsayilardaki degisimler, 1. diizeydeki katsayilari da etkiler. Cok diizeyli
modeller, klasik regresyon modelinden bu noktada ayrilir. Cok diizeyli
regresyon modellerinde, sabit ve egim katsayilarinin (tesadiifi katsayilar)
gruplara gore degistigi varsayilir. Gruplara karsilik gelen bu katsayilarin,
iki degiskenli normal dagilima sahip olduklar1 kabul edilmektedir

(Raudenbesh ve Bryk, 2002).

Cok diizeyli regresyon modellerinde ilk diizey birimlerden olusur.
Bagimli degisken birimler arasindan segilir. Diger diizeyler ise gruplardan
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meydana gelmektedir. Agiklayici degiskenler tiim diizeylerden segilebilir,
yani herhangi bir kisit yoktur. Model, regresyon ve varyans analizinden
faydalanilarak agiklanmaya calisilir.

Aitkin ve Longford 1995 yilinda ¢ok diizeyli modellemeye ait
teknikler ve bilgisayar programlar1 gelistirmislerdir. Goldstein, Bryk ve
Raudenbush hiyerarsik modelleri 6zellikle egitime yonelik ¢aligmalarda
yogun bir sekilde kullanmaya baglamislardir. HLM kullanilan ¢aligmalar
incelendiginde egitim ile ilgili konu basliklar1 6n plana ¢ikmaktadir.

Raudenbush, Cheong ve Fotiu (1996), sosyal esitsizlik ile
okudugunu anlama becerileri arasindaki iliskiyi, 1991 yilinda, 22 {ilkede,
“International Association for the Evaluation of Educational Achievement
(IEA)” kapsaminda yapilan okudugunu anlama becerilerine iliskin ¢aligma
ile belirlemeye ¢aligmislardir.

Lee ve Smith (1997), optimum okul mevcudunu okuma ve
matematik basarisim1 kullanarak belirlemeye calismislardir. Bunun igin
HLM kullanmislardir. Okul 6grenci sayisinin ideal degerini 600-900
araliginda bulmuglardir.

Ma ve Klinger (2000), altinci smif 6grencilerinin ge¢mislerinin,
okul ortam ve sartlarinin, matematik, fen, okuma ve yazma basarilart ile
iligkisinin olup olmadigini iki diizeyli HLM ile incelemislerdir.

Lamb ve Fullarton (2002), “the Third International Mathematics and
Science Study (TIMSS)” iizerinde matematik basarisinda etkili olan sinif
ve okul Ozelliklerini  kullanarak ~ Avustralya ve  Amerika’y1
kargilagtirmiglardir. Bu ¢aligmada TIMSS’den elde edilen sinif ve okula ait
aciklayici degiskenler belirlenmis ve HLM kullanilarak matematik
basarisina etkisi olabilecek degiskenler saptanmustir.

Abbott, Joireman ve Stroh (2002), Washington’daki dérdiincii ve
yedinci siif 6grencilerinin okuma ve matematik basarilart lizerinde genis
capl bir calisma yapmiglardir. Yerlesim yeri, okul biiyiikliigii ve sosyo
ekonomik statii ile 6grencilerin okuma ve matematik bagarilari arasindaki
iliskiyi HLM ile agiklamislardir.

Fullarton, Lokan, Lamb ve Ainley (2003), TIMSS kapsaminda,
dordiincii ve sekizinci simf diizeyindeki Ogrencilerin matematik, fen
basarilarim ¢ diizeyli HLM (6grenci, simf/dgretmen, okul) ile
belirlemislerdir.

Kotte, Lietz ve Lopez (2005), Almanya ve Ispanya’da “OECD
Programme on International Student Assessment (PISA) 2000°¢” katilan
15 yas grubu 6grencilerinin okuma basarilari tizerinde etkili olan faktorleri
iki diizeyli HLM ile ortaya koymuslardir.
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Lee, Zuze ve Ross (2005), 14 Giliney Afrika iilkesinde altinci sinif
Ogrencilerinin okuma basarilar1 iizerindeki okul 6zelliklerinin etkinligini
HLM kullanarak belirlemislerdir.

Rivkin, Hanushek ve Kain (2005), 6grencilerin okuma ve matematik
basarilari ile iliskili olan 6gretmen ve okul 6zelliklerini, 3.000 devlet okulu
okumakta olan ilk ve orta okuldaki 200.000 6grenciden elde edilen veri
setine iki diizeyli HLM uygulayarak belirlemislerdir.

Akytiz (2006), Tirkiye, Avrupa Birligi’ne iiye iilkeler ve aday
iilkelerdeki matematik Ogretmeni ve simif Ozelliklerinin 6grencinin
matematik derslerindeki basarisina etkisini, Uciincii Uluslararasi
Matematik ve Fen Caligsmalar1 (TIMSS-R) 6gretmen, 6grenci anketleri ve
Ogrenci basar1 testi veri seti lizerinde iki diizeyli HLM kullanarak
incelemistir.

Shiqi (2006), “Progress in International Reading Literacy Study
(PIRLS) 2001” kapsaminda, d6grencilerin okuma basarilari ile 6gretmenin
kullanmis oldugu degerlendirme yontemi arasindaki iliskiyi iki diizeyli
HLM ile belirlemistir.

Caliskan (2008), “Programme for International Student Assessment
(PISA)” wveri setini kullanarak 6grenci basarisina etki eden 6grenci, sinif
ve okul 6zelliklerini HLM ile agiklamugtir.

Park (2008), “Progress in International Reading Literacy Study
(PIRLS) 2001” sonuglaria gore evdeki okur yazarlik durumu ile dordiincii
smmif diizeyindeki Ogrencilerin  okuma performansm 25 iilkede
karsilastirmali olarak incelemistir. HLM’de diizeyler, birinci diizey
Ogrenci, ikinci diizey iilke olarak belirlenmistir.

Liu (2008), 6grencilerin okuma basarilar1 ile 6grenci ve okul
faktorlerini belirlemek igin HLM kullanmuistir.

Huang ve Moon (2009), disiikk performansli okullardaki
ogrencilerin okuma basarilar ile iliskili olan 6grenci, 6gretmen ve okul
ozelliklerini belirlemek i¢in li¢ diizeyli HLM kullanmislardir.

McCoach (2010), 6grenci basarisinin belirlenmesinde kullanilan
geleneksel smif i¢i degerlendirme yaklagimlarinin bazi durumlarda
yetersiz kaldigini, 6grencilerin siniflarda, siniflarin okullarda ve okullarin
bolgelerde kiimelenmis oldugunu ve bu kiimelerin birbirinden bagimsiz
olarak disiiniilemeyecegini belirterek HLM’nin bu gibi durumlarda
kullanilmasi gerektigi tizerinde durmus ve HLM ile ilgili detayl1 bilgiler
sunmustur.

Celebi (2010), calismasinda 6grenci ve okul 6zelliklerinin fen okur-
yazarhigina etkisini Tiirkiye, Kanada ve Isvec icin HLM ile analiz etmistir.
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Erberber (2010), TIMSS 2007 uygulamasina katilan sekizinci sinif
Tiirk 6grencilerinin fen basarisiyla iliskili olan okul ve 6grenci 6zelliklerini
iki diieyli HLM ile belirlemistir.

Pfeifer (2011), PIRLS 2001 Almanya'da 4. siif O6grencilerinin
okudugunu anlama becerileri ile 6gretmen davranislart ve sosyal
gecmisleri arasindaki iliskiyi iki diizeyli (6grenci ve sinif) HLM ile
belirlemistir. Analiz i¢in 6grenci ve sif diizeyleri belirlenerek iki diizeyli
HLM yapilmustir.

Teodorovic” (2011), Swrbistan’daki ilkégretim dordiincii simif
ogrencilerinin Sirp dili ve matematik basarilart ile iligkili olan siif ve okul
faktorlerini li¢ diizeyli hiyerarsik lineer model kullanarak belirlemeye
caligmustir.

Acar ve Ogretmen (2012), Tiirk 6grencilerin PISA 2006 Fen
Bilimleri Testi’ndeki performanslarinin, 6grenci ve okul diizeylerine gore
farklillasip farklilasmadigini ve c¢ok diizeyli analiz yoOntemleri ig¢in
hazirlanmig olan HLM ve Mplus yazilimlarinin sonuglari arasinda
benzerlik olup olmadigini ortaya koymaya caligmislardir.

Atar ve Atar (2012a), TIMSS 1999 verisinde Tiirk 6grencilerin fen
puanlan tizerindeki farkli degiskenlerin etkisini iki diizeyli (6grenci ve
okul) HLM ile belirlemislerdir.

2. YONTEM

2.1. Tek Yonlii Varyans Analizi Rastgele Etkiler Modeli (Null
Model)

Bu modelde bagimli degiskendeki degiskenligi aciklamada
bagimsiz degisken kullanilmaz. Bu modelin amaci sadece modelde yer
alan diizeylerdeki varyans tahminini elde etmektir. Boylece modelde hangi
diizeydeki degiskenligin daha fazla oldugu goriiliir. Tek yonlii varyans
analizinde bagimli degiskene ait toplam varyans grup i¢i ve gruplar arasi
varyans olmak {izere ikiye ayrilir. Bu modelin birinci diizeyi esitlik 1°de
gosterilmektedir.

Yij=ﬁ0j+rij (1)

j okulundaki i 6grencisinin matematik basarisinin (Y;) tahmin edildigi
esitlikte, Soj, j okulunun matematik basari ortalamasi, ry; ise j okulundaki i
Ogrencisinin matematik basarisinin j okulunun matematik basari
ortalamasindan farki olarak yorumlanmaktadir. Kesisim katsayisi olarak
adlandirilan So; modeldeki sabit parametre, birinci diizey hata terimi olarak
adlandirilan r;; ise modeldeki rastgele parametre olup bu parametrenin
normal dagilim gosterdigi, ortalamasinin 0, varyansinin ise 6> oldugu
varsayilir. Modelin ikinci diizeyi esitlik 2 ile gosterilmektedir:

Boj=Yootio; 2)
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Modelin birinci diizeyindeki kesisim katsayisinin (fo;) bagiml
degisken olarak ele alindig1 esitlikte, yoo, genel matematik basari
ortalamasi, uo; iSe j okulunun matematik bagar1 ortalamasmin genel
matematik basari ortalamasindan farki olarak yorumlanmaktadir. ikinci
diizey hata terimi olarak da adlandirilan u,; parametresinin normal dagilim
gosterdigi, ortalamasinin 0, varyansinin ise too oldugu varsayilir.
Birlestirilmis model;

Yi=yootuoitr 3)
2.2. Rastgele Katsayilar Modeli (Random Coefficient Model)

Bu modelde bagimli degiskendeki degiskenligi agiklamada sadece
1. diizey sabiti ve bir ya da daha fazla 1. diizey bagimsiz degiskenleri
kullanilir. Buna gore rastgele katsayilar modeli i¢in olusturulan diizey-1 ve
diizey-2 modelleri asagida verilmektedir.

Diizey-1 Model:
Q

Yii = fo + Bui (Xaj) + Boi (Xap) +..+ foy (Xai) + T = o+ Y B X + 1
q:

(4)

Ba - (q=1,2,...,0) diizey-1 katsayilar

Xqij - J. birimdeki i. durum igin diizey-1 degisken tahmini

rij - diizey-1 rastgele etki

6% rij'nin varyansi, yani diizey-1 varyansi

Diizey-2 Model:
Poj = yoo + Uoj
B1i = y10 + Uy
P2 = pa0 + Uz

i = 730 + U (5)

2.3. Ortalamalarin Bagimh Degisken Oldugu Model (Means
As Outcome Model)

Bu model rastgele kesisim modellerinden biridir. Ortalamalarin
bagiml degisken oldugu modelde yalnizca diizey 1 kesisim katsayisinin

(Boj) rastgele degistigi varsayilir ve diizey 1 egim katsayilar1 mevcut
degildir.
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Ikinci diizey bagimsiz degiskenler ile bagimli degisken arasindaki
iliskinin yoniinii ve anlamlili§in1 test etmek i¢in bagimli degisken olarak
ortalamalar modeli olusturulmustur. Bunun igin analizin bu asamasinda,
modelin ikinci diizeyinde yer alan degiskenler dahil edilir. Model igin
olusturulan diizey-2 model su sekildedir,

Diizey-2 Model:

Diizey 1 modelinde tamimli, diizey 1°deki her bir Sq; katsayisi, 2.
diizey modelde ¢ikt1 degiskeni olur.

Sc|
Yii = paot yquWaj + 72Wai (Xa) +...+ Vg5, Was, * Usi =70 + D7 Wy +U
=1

(6)
Yos, =1, ...,8qdlizey 2 katsayilar
W, 2. diizey tahmin edicisi

Ugj, 2. diizey rastgele etki

3. BULGULAR

Bu boliimde tek yonlii varyans analizi rastgele etkiler modeli (null
model), rastgele katsayilar modeli (random coefficient model) ve
ortalamalarin bagimh degisken oldugu modeline (means as outcome
model) ait analiz sonuglarina yer verilmistir.

3.1. Tek Yonlii Varyans Analizi Rastgele Etkiler Modeli

Burada bagimli degiskendeki degiskenligi aciklamada bagimsiz
degisken kullanilmaz. Bu modelin amaci sadece modelde yer alan
diizeylerdeki varyans tahminini elde etmektir. Bdylece modelde hangi
diizeydeki degiskenligin daha fazla oldugu goriiliir. Sonuglar Tablo 1°de
verilmistir.
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Tablo 1. Tek Yonli Varyans Analizi Rastgele Etkiler Modeli Analiz

Sonuglari
Sabit Etki  Katsay Standart t s.d. p
Hata
Matematik 457.24 5.19 88.05 147 0.000
Basari
Ortalamasi
Rastgele Etki Standart  Varyans s.d. 1 p
Sapma Bileseni

Diizey-2 Hata
Terimi
Okul Ortalamast 60.86 3704.92 147 2161.34 0.000
Diizey-1 Hata 87.94 7734.07
Terimi

Tek Yonlii Varyans Analizi Rastgele etki sonuclar1 incelendiginde
okul i¢i degiskenligin 7734.07, okullar arasi degiskenligin ise 3704.92
olarak kestirildigi goriilmektedir. Okullar aras1 degiskenligin istatistiksel
olarak anlamli (p < 0.05, s.d.=147) bulunmas1 Tiirkiye’deki okullarin
ortalama matematik basarilar1 arasinda anlamli farkliliklar oldugunu
gostermektedir.

Tablo 1°deki okullar arasi varyansin toplam varyansa boliinmesi ile
okullar aras1 korelasyon yaklasik 0.32 olarak hesaplanmustir.

=100 / (Too + 6?) = 3704.92/ (3704.92+7734.07) = 0.32

Hesaplanan okullar arasi korelasyon degeri, matematik basarisinda
gozlenen farkliliklarin yaklasik %32’lik kisminin okullar arasindaki
ortalama matematik basarisindaki farkliliktan, %68’inin ise 6grencilerin
matematik basarisindaki farkliliklarindan kaynaklandigini goéstermektedir.

3.2. Rastgele Katsayillar Modeli (Random Coefficient Model)

Bu model ile matematik basarisinda &grencilerin  bireysel
farkliliklarindan kaynaklanan kismindaki degiskenligi aciklamak igin,
Ogrenci anketinden alinan evdeki bilgisayar sayisi, kendine ait odasinin
olup olmamasi, matematik dersini sevip sevmedigi ve annenin egitim
durumu degiskenleri modelin birinci diizeyine eklenmistir. Rastgele
katsayilar modeli asagidaki gibidir, sonuglar Tablo 2’de verilmistir.
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Diizey-1 Model:

Matematik basarist = foj + py (evdeki bilgisayar sayisi) + [
(kendine ait oda) + fsj (matematigi sevme) + faj (anne egitim diizeyi) + rij
®)

Diizey-2 Model:

Boj = Y00 + Uoj
S = 10 + Uy
B2 = y20 + Ugj
Bsi = y30 + Usj
Bai = yao + Usj

Tablo 2. Rastgele Katsayilar Modeli Analiz Sonuglart

Sabit Etki Katsayr Standart t s.d. p
Hata
Matematik 530.24 6.44 82.30 147 0.000
Basarisi
Evdeki -14.65 2.24 -6.51 4409 0.000
Bilgisayar
Sayisi
Kendine Ait -8.33 1.96 -4.23 4409 0.000
Oda
Anne Egitim -0.68 0.09 -7.06 4409 0.000
Diizeyi
Matematik -18.44 0.93 -19.73 4409 0.000
Dersini Sevme
Rastgele EtKi Standart Varyans s.d. e p
Sapma Bileseni

Diizey-2 Hata
Terimi
Okul 56.18 3156.67 147 2083.76  0.000
Ortalamasi
Diizey-1 Hata 83.14 6913.14
Terimi

Tablo 2’de verilen rastgele katsayilar modeli analiz sonuglarina
gore, matematik basarisi tizerindeki bireysel farkliliklardan kaynaklanan
degiskenligi agiklamak i¢in modele eklenen evdeki bilgisayar sayisi,
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kendine ait odasinin olup olmamasi, matematik dersini sevip sevmedigi ve
annenin egitim durumu degiskenlerinin matematik basarisi1 iizerindeki
etkileri anlamli bulunmustur. Tek yonlii varyans analizi rastgele etkiler
modelinde grup ici degiskenlige ait varyans bileseni 7734.07 olarak
bulunurken (Tablo 1), bu degiskenlerin rastgele katsayilar modelinin
birinci diizeyine eklenmesiyle grup ici degiskenlik varyans bileseni
6913.14’¢ (Tablo 2) diismiistiir. Degiskenlerin agikladigi varyans oranini
bulmak i¢in asagidaki hesaplama kullanilmigtir (Woltman vd., 2012).

I’Z = (qunconst - 62random) / qunconst = (773407' 691314) / 773407 = 011

Islem sonucuna gore matematik basarisi iizerinde o&grencilerin
bireysel farkliliklarindan kaynaklanan varyansin %11°i, evdeki bilgisayar
sayisi, kendine ait odasinin olup olmamasi, matematik dersini sevip
sevimedigi ve annenin egitim durumu degiskenleri tarafindan
agiklanmaktadir.

3.3. Ortalamalarin Bagimh Degisken Oldugu Model (Means As
Outcome Model)

Ikinci diizey bagimsiz degiskenler ile bagimli degisken arasindaki
iliskinin yoniinii ve anlamliligini test etmek i¢in modelin ikinci diizeyine,
okul diizeyindeki degiskenlerden okulun bulundugu bdlgenin sosyo-
ekonomik durumu, okuldaki bilgisayar sayisi, matematik dersinde
bilgisayar kullanimi ve okulun bulundugu yerlesim birimi degiskenleri
eklenmistir. Diizey 1 ve diizey 2 modelleri asagidaki sekilde
olusturulmustur.

Diizey-1 Model:

Matematik basaris1 = foj + f1j (evdeki bilgisayar sayist) + f2; (kendine
ait oda) + fsj (matematigi sevme) + fa; (anne egitim diizeyi) + rij (5)

Diizey-2 Model:

Matematik basarist = yoo + yo1 (okulun bulundugu bélgenin sosyo-
ekonomik durumu) + yo2 (okuldaki bilgisayar sayist) + yo3 (matematik

dersinde bilgisayar kullanimi) + yos (okulun bulundugu yerlesim birimi) +
Uoj
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Analiz sonuglar1 Tablo 3’te verilmistir.

Tablo 3. Ortalamalarin Bagimli Degisken Oldugu Model Analiz

Sonuglari
Sabit Etki Katsay1 ~ Standart t s.d. p
Hata
Matematik 592.93 20.69 28.65 143 0.000
Basarisi
Okulun -23.74 6.76 -3.50 143 0.001
Bulundugu
Bolgenin
Sosyo-
Ekonomik
Durumu
Okuldaki 0.00 0.03 0.02 143 0.978
Bilgisayar
Sayist
Matematik -3.17 5.22 -0.60 143 0.544
Dersinde
Bilgisayar
Kullanimi1
Okulun 1.96 3.93 0.49 143 0.618
Bulundugu
Yerlesim
Birimi
Rastgele Etki  Standart Varyans s.d. 1 p
Sapma Bileseni
Diizey-2 Hata
Terimi
Okul 54.23 2941.60 143 1897.22 0.000
Ortalamasi
Diizey-1 Hata 83.14 6913.00

Terimi

Tablo 3’deki analiz sonuclarma gore okulun bulundugu bélgenin
sosyo-ekonomik durumu ile matematik basarisi arasinda anlamli bir iligki
bulunmustur. Diger degiskenlerin ise matematik basarisi ile anlamli bir

iliskisi  olmadig
degiskendeki varyansi agiklama orani asagida hesaplanmustir.

gOriilmistiir.
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l’2 = (qunconst = szeans) / 62unconst = (370492‘ 294160) / 370492: 021

Islem sonucuna gore, matematik basarisi iizerindeki okullardan
kaynaklanan degiskenligin %21’i okulun bulundugu boélgenin sosyo-
ekonomik durumu, okuldaki bilgisayar sayisi, matematik dersinde
bilgisayar kullanimi ve okulun bulundugu yerlesim birimi degiskenleri
tarafindan agiklanmaktadir.

4. SONUCLAR VE YORUM

Bu c¢alismada kullanilan ¢ok diizeyli modellerde ilk diizey
ogrencilerden, ikinci diizey ise oOgrencilerin olusturdugu okullardan
meydana gelmektedir ve her diizey icin ayri regresyon modelleri
kurulmustur.

Modeller birlestirilerek birlestirilmis model meydana getirilmis ve
istatistiksel analizler yapilmistir. Egitim alaninda yapilan ulusal
degerlendirme caligmalarmin  yani sira, uluslararasi diizeydeki
konumumuzu belirlemek amaciyla egitim gostergelerine ihtiyag
duyulmaktadir. OECD diilkesi olarak iilkemiz PISA projesine ilk olarak
2003 yilinda katilmistir. PISA calismast 6nde gelen endiistrilesmis
iilkelerdeki 15 yas dolayindaki ¢ocuklarin kazandiklar1 bilgi ve beceriler
tizerinde 3’er yillik aralarla yapilan bir c¢alismadir. PISA smavi
kapsaminda basari testlerinin yani sira 3 farkli anket uygulanmigtir. Bunlar
velilere, 6grencilere ve okullara uygulanan anketlerdir.

Acilim “Uluslararas1 Ogrenci Degerlendirme Programi” olan PISA,
Ekonomik Isbirligi ve Kalkinma Orgiitii (OECD) tarafindan iiger yillik
donemler halinde, 15 yas grubundaki 6grencilerin kazanmis olduklar bilgi
ve becerileri degerlendiren bir aragtirma projesidir.

Kiiresellesen diinyamizda, egitim alaninda yapilan ulusal
degerlendirme calismalarinin yani sira, uluslararasi diizeyde konumumuzu
belirlemek amaciyla egitim gostergelerine ihtiyag duyulmaktadir. Bu
nedenle belirli referans noktalarina gore iilkemizin egitim alaninda hangi
diizeyde oldugunun, giderilmesi gereken eksikliklerin ve alinmasi gereken
tedbirlerin belirlenmesidir. Ulkemiz de OECD iiyesi olarak, egitim
diizeyinin yiikseltilmesi amaciyla bu projeye katilmaktadir.

PISA Projesi’'nde zorunlu egitimin sonunda orgiin egitime devam
eden 15 yas grubundaki Ogrencilerin, Matematik okuryazarligi, Fen
Bilimleri okuryazarligi ve Okuma Becerileri konu alanlarmin disinda,
Ogrencilerin motivasyonlari, kendileri hakkindaki gorisleri, 6grenme
bicimleri, okul ortamlar1 ve aileleri ile ilgili veriler toplanmaktadir.

Ug yilda bir yapilan her PISA uygulamasinda temel alanlar olan
okuma becerileri, matematik ve fen okuryazarligi alanlarindan biri
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iizerinde odaklanilmaktadir. PISA’nin dongiilerinde, her ii¢ yilda bir
yapilan uygulamada odaklanilan temel alan degismektedir. PISA 2012
uygulamasi, 2000 yilinda baglayan ve ii¢ yilda bir tekrarlanan PISA
degerlendirmelerinin besincisidir ve PISA 2012 arastirmasi agirlikli alan
olarak matematik okuryazarlig1 becerilerine odaklanmistir.

Bu calismada, PISA 2012’ye katilan Tiirk 6grencilerinin matematik
basarilarim1 etkileyen bazi faktorler okul ve Ogrenci diizeyinde ele
almmistir. Modellemede 1. diizeyi Ogrenciler, 2. diizeyi ise okullar
olusturmaktadir. Calismada 148 okuldan toplam 4460 ogrenci yer
almaktadir. Ogrenci sayis1 kayip verilerin silinmesiyle 4414’e diigmiistiir.

Caligmada 6grencileri matematik basarisi iizerinde etkili oldugu
diisiiniilen 1. diizey degiskenleri olarak, ogrencilere ait dort degisken;
evdeki bilgisayar sayisi, kendine ait odasi olmasi, matematik dersini
sevmesi ve anne egitim diizeyi alinmigtir. Yapilan ¢aligmalar anne egitim
diizeyinin ve Ogrencinin dersi sevmesinin 0grenci basarisinda anlamli
farkliliklar yarattig1 yoniindedir. Bu nedenle, bu degiskenin analize dahil
edilmesine karar verilmistir. Evdeki bilgisayar sayis1 ve Ogrencinin
kendine ait odasinin olmasi ise ailenin sosyo-ekonomik gostergeleri
arasinda olup, yine basar {izerinde olumlu yonde etkileri oldugu yoniinde
aragtirmalar olmasi nedeni ile arastirma kapsamina alinmustir.

2. diizey degiskenleri olarak okul bilgilerine ait dort degisken;
okulun bulundugu bolgenin sosyo-ekonomik durumu, okuldaki bilgisayar
sayisi, matematik dersinde bilgisayar kullanimi ve okulun bulundugu
yerlesim birimi analize alimmustir. Burada secilen degiskenler okulun
sosyo-ekonomik durumuna isaret etmekle birlikte, matematik dersinde
bilgisayar kullaniminin basar1 {izerindeki etkisinin incelenmesi 6nemli
goriilmektedir. Ciinkii son yillarda bilgisayarlar sosyal etkilesimin yeni bir
sekli olarak hayatimiza girmistir ve egitimde de onemli bir ara¢ olarak
okullarda yogun bir sekilde kullanilmaya baslanmistir. Bu nedenlerle bu
degiskenler analize dahil edilmistir.

Sonuglara  bakildiginda, matematik basarisinda  goézlenen
farkliliklarin yaklagik 9%32’lik kismumin okullar arasindaki ortalama
matematik basarisindaki farkliliktan, %68’inin ise 6grencilerin matematik
basarisindaki farkliliklardan kaynaklandigi goriilmektedir.

Rastgele katsayilar modeli analiz sonucglarna goére, matematik
basaris1 lizerindeki bireysel farkliliklardan kaynaklanan degiskenligi
aciklamak i¢in modele eklenen evdeki bilgisayar sayisi, kendine ait
odasinin olup olmamasi, matematik dersini sevip sevmedigi ve annenin
egitim durumu degiskenlerinin matematik basaris1 {izerindeki etkileri
anlamli bulunmustur.
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Ortalamalarin  Bagimli Degisken Oldugu Modelde analize
2.dlizeyde yer alan okul degiskenleri dahil edilmistir. Sonuglarina gore
okulun bulundugu bdélgenin sosyo-ekonomik durumu ile matematik
basarist arasinda anlaml bir iligki bulunmustur. Diger degiskenlerin ise
matematik basarisi ile anlamli bir iliskisi olmadig1 gortilmiistiir.

HLM ile ilgili genel bir bakis a¢is1 ve 6rnek bir uygulama yapmay1
hedefleyen bu caligma, daha farkli projelere bir altyapi niteligindedir.
Uygulama alan1 olarak genelde egitimde yer bulmus olan HLM esasen
baska konu basliklar1 altinda da etkin ve verimli olarak kullanilabilir.
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