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  ییایمیش باتیترک یدانیاکس یخواص آنت ینظر یبررس

 ( Cistanche tubulosa) ی گل جالیزانبایب اهیمستخرج شده از گ

 DFTمحاسبات  با
 

 ، ليلا يوسف تبار ميری+مينا خنجری جاپلقي، مرجان جبلي جوان

 اسلامي، تهران، ايراندانشکده شيمي دارويي، علوم پزشکي تهران، دانشگاه آزاد 
 

 (Cistanche herb)يکي از منابع گياهي مجاز به عنوان گياه گل جاليز )سيستانچه توبولوزا( ،گياه انگلي چند ساله،  :چکيده
عنوان راه حلي  اين گياه به .کندمناطق صحرايي خشک و نيمه خشک رشد ميو در چيني است -در فارماکوپه ژاپني

 موجود در اين گياه دارایفنلي و غيرفنلي آيد. ترکيبات برای بيابان زدايي و ممانعت از گرمايش جهاني به شمار مي
اثرات دارويي متنوع و خواص آنتي اکسيداني است که در سلول زنده از اهميت بالايي برخوردارند. هدف از بررسي 

 زيابي سيستماتيک رفتار آنتي اکسيداني و ايجاد رابطه بين ساختار شيميايي ترکيبات موجود در گياه گل جاليز، ار
 های آزاد و انرژی شکسته شدنو فعاليت آنتي اکسيداني ترکيبات موثره اين گياه از طريق بررسي مکانيسم تشکيل راديکال

 (DFTانجام گرفته با نظريه تابعيت چگالي )های بررسي .های مدنظر در ساختار شيميايي ترکيبات موجود در آن استپيوند
در دو فاز گاز و آب نشان داد که کمترين ميزان آنتالپي تفکيک  /G(d,p) B3LYP/ DFT++311-6روش تئوری و 

 د شده از ساختارهای کانکانول و آرجيول، يجاهای ا( در ميان راديکالPDEی پروتون )( و تجزيهBDEپيوند )
آن ايجاد شده است.  10ی حذف اتم هيدروژن از کربن شماره آرجيول است که در نتيجه 4راديکال شماره  متعلق به

نظير راديکال هيدروکسيد اکسيژني های دهد که اين ترکيب همچنين در برخورد با راديکالنتايج محاسبات نشان مي
 .(GΔو انرژی آزاد گيبس ) (HΔبرای تغييرات آنتالپي )بدست آمده ا داشت )منفي ترين مقدار بهترين نتيجه ر

 

 گل جاليزی اويک ،نظريه تابعيت چگالي، خواص آنتي اکسيداني، گياه بياباني: واژگان کليدی
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 مقدمه  
حداقل یک الکترون ظرفیت  بارادیکال آزاد اتم، مولکول یا یونی 

الکترون جفت نشده با وجود  که به جز برخی موارداست  جفت نشده
 یهارادیکال .[1] دهداز خود نشان می یپذیری شیمیایی بالایواکنش

 شوندهای زنده ایجاد میشیمیایی در سلولبیوی هااز طریق واکنش آزاد
ها و... نیز سبب کشآفت ها،اما برخی عوامل خارجی مانند آلاینده

های آزاد واکنش پذیری بالای رادیکال. [3و2] گرددها میایجاد آن
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ها، لیپیدها ای با پروتئینهای زنجیرهآغاز واکنش منجر بهتواند می
 .[4] های سلولی آسیب برساندو در نتیجه به بافت شود DNAو 

های شیمیایی تولید ها ترکیباتی هستند که واکنشآنتی اکسیدان
ای آسیب زننده به های زنجیرههای آزاد و واکنشکننده رادیکال

ها مواد آنتی اکسیداناز  برخی. کنندرا مهار می زندههای سلول
 ،که در صنایع شیمیایی مثل تولید سوخت هستندشیمیایی صنعتی 
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آنتی  ،علاوه بر آن. [5] آرایشی کاربرد دارد -لاستیک و مواد غذایی 
ها نقش مکملو  هاهای موجود در گیاهان، غذاها، نوشیدنیاکسیدان

های ناشی پیشگیری و درمان بیماری ،حفظ سلامت دربسیار مهمی 
فنول، ترکیبات پلی. [6 و 2] های آزاد دارندخرب رادیکالاز اثرات م
 اسیدهای فنولیک هم به صورت طبیعی و هم به صورت و هافلاونوئید
های زیستی را در برابر صدمات غیرمنتظره توانند مولکولمی سنتزی

بنابراین آزاد محافظت کنند،  هایاکسیداتیو ایجاد شده توسط رادیکال
 .[8 و 7] شودای اکسیداتیو میهاین ترکیبات سبب مهار مکانیسم

 است،انگلی چند ساله از خانواده تاماریکس  یگیاه گل جالیز گیاه
از آن جایی که این گیاه فاقد ریشه و کلروپلاست است قادر به 

 کند.فتوسنتز نیست بنابراین مواد غذایی را به صورت انگلی جذب می
های رنگ ارغوانی با فلس هسانتی متر ب 40تا  15این گیاه با ارتفاع 

سانتی متر پوشیده شده است.  4تا  1مثلثی یا نیزه ای به طول 
 سانتی متر بوده و به صورت 5/4تا  3های گیاه به رنگ زرد به طول گل

یک تاج گل قیفی شکل است که رنگ آن از زرد روشن تا صورتی 
 مایل به زرد و بنفش متغیر است. این گیاه برای جلوگیری از طوفان شن

گیرد و به عنوان راه حلی انی نیز مورد استفاده قرار میدر مناطق بیاب
گرمایش جهانی به شمار افزایش برای بیابان زدایی و ممانعت از 

در مناطق صحرایی است که این گیاه، گیاهی کرک دار . [9] رودمی
حاوی برآمدگی تنومند این گیاه کند. خشک و نیمه خشک رشد می

از منابع گیاهی مجاز به عنوان گوشتی و شیاردار بوده که یکی 
(Cistanche herbaدر فارماکوپه ژاپنی )-چینی است که اثرات دارویی 

 بسیاری از جمله افزایش حافظه، کاهش چربی خون، تقویت کننده مو،
 ،دارای خواص ضد میکروبی دارد و همچنین تقویت کننده عملکرد کلیوی

، ضد التهاب، محافظت کننده کبدضد پوکی استخوان،  ،ضد دیابت
، عصبی، ضد پارکینسون، ضد خستگی سیستممحافظت کننده 

های جنسی و نازایی، تسکین دهنده عروق، درمانگر ناتوانی
اختلالات قائدگی، درمانگر ضعف بدن، درمانگر یبوست پیری و نرم 

 .[10و  9]است تقویت کننده گردش خون و  هاکردن حرکات روده
ترکیبات موثره موجود در عصاره گل جالیز حاوی بسیاری از 

های فعال زیستی از جمله گلیکوزیدهای فنیل اتانوِئید متابولیت
 ، A، اکیناکوزید، سیستانوزید B، سیستانتوبولوزیدA)سیستانتوبولوزید 

، توبولوزید Cاستیل اکتئوزید، سیستانوزید -2اکتئوزید، ایزواکتئوزید، 
های این رود که عصارهباشد به همین دلیل گمان میو استئوزید می

 بهداشتی -تواند در طیف وسیعی از غذاها و مواد آرایشیگیاه می
به منظور تقویت شادابی بدن، افزایش زیبایی و تقویت عملکرد مغز 

ود. اکیناکوزید به عنوان ترکیب اصلی گیاهان اکیناسه استفاده ش
خانواده، شود. گیاه گل جالیز بیشتر از هر گیاه دیگر این شناخته می

 

 

 مقادیر بالای اکیناکوزید را در خود جای داده است. استئوزید )نوعی از
 ها( از دیگر ترکیبات موثره این گیاه است که خاصیت پلی فنول

برابر بیشتر از  15آنتی اکسیدانی بسیار بالایی دارد، این خاصیت 
 برابر بیشتر از ویتامین سی 5رسوراتول )پلی فنول موجود در انگور( و 

نظیر موجود از این رو به دلیل وجود خواص بی .[16-11]باشد می
در گیاه مذکور و داشتن طیف وسیعی از ترکیبات آنتی اکسیدانی 

 [ مورد توجه قرار گرفته است.9های غیرفنولی ]سیدانخصوصاً آنتی اک
های مختلف اکسیداکتیو در ها در سیستمبنابراین بررسی واکنش آن

ها نشان داده است که تاکنون این مقاله بررسی خواهد شد. بررسی
قابلیت آنتی اکسیدانی ترکیبات گیاه گل جالیز به صورت محاسباتی 

 مورد مطالعه قرار نگرفته است.
های شیمیایی با استفاده از محاسبات از بررسی یامروزه بسیار

ساختار مولکولی، انرژی واکنش، سدهای انرژی و بر روی  معمول
گیرد. نقطه عطف تمام این صورت می مولکول خواص طیف سنجی

 است. DFTاستفاده از روش محاسباتی  ،های کوانتوم مکانیکیبررسی

شود که اهمیت شیمی کوانتوم و به طور ویژه اینگونه استدلال می
DFT تری از ها برای خلق بینش دقیقناشی از تلاش بی شائبه آن

ساختار ترکیبات و صحت بیشتر نتایج بدست آمده در مقایسه با سایر 
 یک روش DFTتر روش های محاسباتی است. از دیدگاه بنیادیروش

 برای حل بسیاری از مسائل الکترونی استالکترونی دقیق -ساختاری
که از بسیاری از مسائل علوم شیمی، فیزیک و زیست شناسی پرده 

 در پیش بینی خواص آنتی اکسیدانی ساختارهای شیمیایی،. [17] داردبر می
(، DFTهای کوانتوم مکانیکی به ویژه تئوری تابعیت چگالی )روش

در  خصوصها به . این روشاستقابل اعتماد  یارائه نتایجقادر به 
، مواردی که تعیین تجربی خواص یا مقادیر مورد نیاز پیچیده است

برای  DFTویژه روش  های محاسباتی بهاخیراً تکنیک. مفید هستند
طور  اکسیدان بههای آنتیتعیین پارامترهای ترمودینامیکی مولکول

 .[19و  18، 4]ای به کار گرفته شده است قابل ملاحظه
لی دارند وفن O-Hتاکنون مرسوم بوده است که تنها ترکیباتی که 

مسئول بروز خواص آنتی اکسیدانی یا قابلیت به دام انداختن 
اخیراً ثابت شده است [. 25-20]هستند  یاکسیژنهای رادیکال

اکسیدانی یا آنتی توانند قابلیت آنتی لی هم میوفن OHترکیبات فاقد 
خواص  همکارانو 1 بشیری به عنوان مثال رادیکالی داشته باشند.

اثبات لی را وآنتی اکسیدانی سه ترکیب مرسوم ترپنوئیدی غیرفن
برخی ن ثابت کرد یقهای متعدد توسط محقبررسی[. 26] کردند

موثر ترکیبات طبیعی  در بروز خواص آنتی اکسیدانی C-Hپیوندهای 
بررسی خواص آنتی  ،هدف از این مطالعه[. 28و  27، 18] هستند

اکسیدانی ترکیبات موثره گیاه گل جالیز است که از طریق بررسی 

(1)  Baschieri 
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 های آزاد و آنتالپی تفکیک پیوندهای مورد نظرمکانیسم تشکیل رادیکال
ی بین ساختار رابطه این مقالهدر . گیردساختارها صورت میاین در 

فعالیت آنتی اکسیدانی ترکیباتی که به خواص آنتی شیمیایی و 
  .گیرد، مورد بررسی قرار میها اشاره شداکسیدانی آن

 

 تیاروش محاسب
پس از رسم ساختارها و انجام تغییرات مورد نیاز در نرم افزار 

 09توسط نرم افزار گوسین محاسبات ، 6.0.16ورژن  1 گوس ویو
ده ستفاانظریه تابعیت چگالی با محاسبات با روش . [29] شدانجام 

با و  LYP3Bتابع ترکیبی و  B)3( 2عملکرد تبادلی بک از مبادله
پایدارترین  تاانجام گرفت  G(d,p)++6-311 مجموعه پایهده از ستفاا

ها بررسیشود. مشخص  را دارند انرژی ترین میزان ساختارها که کم
توافق خوبی  ،حاکی از آن است که با بکارگیری این روش محاسباتی

 با روش DFTمحاسبات  .بین نتایج تجربی و تئوری حاصل می شود
B3LYP بینی چندین ویژگی مولکولی و در مطالعه در پیش

های غیرکووالانسی موفق بوده است. از آنجایی که روش برهمکنش
شامل هر دو مجموعه پایه قطبی  B3LYP/6-311++G(d,p)تئوری 

 بکار گرفتهو توابع نفوذی است، برای طیف وسیعی از محاسبات 
شده است. به عنوان مثال این روش برای محاسبه پارامترهای 

هسته دور هستند مانند  ها در آنها نسبتاً ازهایی که الکترونمولکول
های حاوی الکترون های جفت نشده نظیر آنیون ها و مولکول

ها مهم هستند، بسیار کارآمد است ها که توابع نفوذی در آنرادیکال
در پیش بینی  ویژه مذکور[. بنابراین، تابع هیبریدی 30و  21، 20]

 یهای غیرکووالانسچندین ویژگی مولکولی اعم از مطالعه برهمکنش
اعتبار این روش و سطح محاسبات به کار [. 30]موفق بوده است 

 بینی پارامترهای هندسی ساختارهای مورد مطالعه،فته شده در پیشرگ
[. 31]پتانسیل یونیزاسیون ثابت شده است  و آنتالپی تفکیک پیوند

 های مورد مطالعه و متعاقب آن محاسباتبهینه سازی انرژی مولکول
فرکانس هارمونیک با این روش تئوری انجام گرفت. عدم مشاهده 
فرکانس موهومی بیانگر آن است که ساختارهای مورد بررسی در 

همچنین برای بررسی  سطح انرژی خود قرار گرفته اند. پایین ترین
 رادیکال و رادیکال کاتیون به دلیل وجود یک تک الکترون به صورت

 شود.در نظر گرفته می 3محاسبات به صورت نامحدود  ،جفت نشده
فاقد گروه  که ساختارهاییدر این مطالعه به ذکر است لازم 

. از این رو دو ترکیب موثر ند، انتخاب شدهستند هیدروکسیل فنلی
و  مورد بررسی قرار گرفت 5 و آرجیول 4 های کانکانولبه نام

 

1 Gaussview 

2 Becke3 

3 Unrestricted 

در فازهای گازی و  ذکر گردیدمحاسبات با مجموعه پایه که پیشتر 
محاسباتی توانایی آنتی  نرم افزارهای .[4و  3] انجام گرفتآبی 

های واکنش برخی مکانیسم استفاده ازاکسیدانی ترکیبات را با 
برای اثبات این موضوع که کدام بخش  .توان تعیین کردشیمیایی می
ی شیمیایی ترکیبات موجود در گیاه گل جالیز دارای از ساختارها

 :[18توان از سه مکانیسم کمک گرفت ]خاصیت آنتی اکسیدانی است می
. مکانیسم انتقال تک 2های انتقال اتم هیدروژن، . مکانیسم1

ترونی با از دست . مکانیسم انتقالات الک3انتقال پروتون، -الکترونی
 دادن پروتون. 

همانطور که پیش از این اشاره شد سه مکانیسم برای بررسی 
 شود.خواص آنتی اکسیدانی ترکیبات به طریق محاسباتی پیشنهاد می

 باشد.( که به شرح زیر میHATروش اول انتقال اتم هیدروژن )
 

(1)                                                           RH+ ● A→ ●R+ AH  

BDE= H(A●) + H (H●) − H(AH) 

 بیانگر آنتالپی کل ساختارهای مورد بررسی در Hدر این معادله نماد 
 شود:کلوین است و به طور معمول از رابطه زیر حاصل می 15/298دمای 

 

(2)                       + RT vib+ H rot+ H trans+ ZPE + H 0H = E 

انتقال،  آنتالپیبه ترتیب سهم  ،vib+ H rot+ H transHنمادهای 
بیانگر انرژی  0Eاست. نماد  کل چرخش و ارتعاش در پارامتر آنتالپی

بیانگر انرژی ارتعاشی  ZPEکل در دمای صفر کلوین است و نماد 
با  آبیدر نقطه صفر است. مقادیر آنتالپی برای اتم هیدروژن در فاز 

که این مقدار در فاز همان روش محاسباتی تخمین زده شد، در حالی
هاتری در  -5/0گیری است )میزان گازی به طور دقیق قابل اندازه

ی صفر کلوین( و در دمای آزمایشگاه برای تخمین این پارامتر دما
شود. به عنوان عبارت تصحیح حرارت استفاده می 2.5RTاز رابطه 

مقادیر آنتالپی محاسبه شده برای پروتون و الکترون از مقالات 
 .[36-31]گردد استخراج می

آنتالپی روش اول که روش انتقال اتم هیدروژن است مربوط به 
است و پارامتری کلیدی در تخمین فعالیت یک  AH تفکیک پیوند

آنتی اکسیدان است زیرا توانایی جدا شدن اتم هیدروژن و تشکیل 
  [.37کند ]یک رادیکال پایدار را توصیف می

است که شامل  6انتقال پروتون-روش دوم انتقال تک الکترونی
●دو مرحله می باشد، اهدای الکترون به رادیکال آزاد 

R  سپس انتقال
پروتون به آنیون بدست آمده، این مکانیسم ترکیبی از پتانسیل 
یونیزاسیون و آنتالپی تفکیک پروتون است تا فعالیت آنتی اکسیدانی 

4 Kankanol 

5 Argyol 

6 SETPT: Single Electron Transfer Proton Transfer 

(1)  Gaussview      (2)  Becke3 

(3)  Unrestricted      (4)  Argyol 

(5)  Argyol      (6)  SETPT: Single Electron Transfer Proton Transfer 
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مقادیر پایین آنتالپی تفکیک پروتون  [4یک ترکیب را مشخص کند ]
 در این مکانیسم است. بیشترنشان دهنده خواص آنتی اکسیدانی 

 

(3)                         AH + R⦁ → AH⦁+ + R− → A⦁+ + RH 

IP = H(AH⦁+) + H(e) − H(AH) 

PDE = H(A⦁) + H(H+) − H(AH⦁+) 

است که  1روش سوم انتقالات الکترونی با از دست دادن پروتون
)آنتالپی تفکیک پروتون از مولکول خنثی(  2با عبارت پروتون خواهی
)انتقال یک الکترون از آنیون یک آنتی  3و آنتالپی انتقال الکترون

های [. در بررسی38شود]اکسیدان به رادیکال آزاد( توصیف می
انجام گرفته، مقادیرکوچکتر پروتون خواهی و آنتالپی انتقال الکترون 

دهنده میزان فعالیت آنتی اکسیدانی بالاتر از محاسبات نشان حاصل
 [. 39ترکیب از طریق این مکانیسم است ]

 

(4)                                                      AH → A− + H+ 

PA = H(A−) + H(H+) − H(AH) 

A− + R⦁ → A⦁ + R− 

ETE = H(A⦁) + H(e) − H(A−) 

پذیری و پایداری مولکول، عوامل مهمی در تعیین قدرت واکنش
شود که به اختلاف انرژی در نظر گرفته میترکیبات آنتی اکسیدانی 

و بالاترین  4بین پایین ترین اوربیتال مولکولی اشغال نشده )لومو(
بستگی دارد. هر چقدر این  5اوربیتال مولکولی اشغال شده )هومو(

تر صورت گرفته، مولکول اختلاف کمتر باشد، انتقال الکترون راحت
پذیری بیشتر دارد، در نتیجه فعالیت آنتی تر شده و واکنشنرم

دهد. هرچه این اختلاف بیشتر اکسیدان بهتری از خود نشان می
شود. پذیری کمتر شده و پایداری مولکول بیشتر میشباشد، واکن

ساختار هومو  های آزاد رای رادیکالترین مکان برای حملهمحتمل
پذیری بالاتر  شدهد و اختلاف انرژی کمتر بیانگر قطبمی نشان

[ در نتیجه انتقال بار قابل توجهی بین الکترون گیرنده 41، 40است ]
ساختار  زیستید. این مهم در فعالیت گیرو الکترون دهنده صورت می

 

1 SPLET: Sequential Proton Loss Electron Transfer 

2 PA: Proton Affinity 

3 ETE: Electron Transfer Enthalpy 

4 LUMO: lowest Unoccupied Molecular Orbital 

5 HOMO: Highest Occupied Molecular Orbital 

6 𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂  

7 𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂  

8 Janak 

9 BDE: Bond Dissociation Enthalpy 

10 PDE: Proton Dissociation Enthalpy 

11 PA: Proton Affinity 

12 IP: Ionization Potential 

پذیری بالای ترکیب است. انرژی ی قطبشموثر است و نشان دهنده
پذیرش الکترون را  7توانایی اهدای الکترون و انرژی لومو 6هومو

، انرژی هومو و لومو تقریباً 8دهد. براساس نظریه جاناکنشان می
 .[3پتانسیل یونیزاسیون و الکترون خواهی است ] معادل با پارامترهای

 گل جالیزدر روش محاسباتی فعالیت آنتی اکسیدانی ترکیبات گیاه 
های فیزیکوشیمیایی کنندهتوان با استفاده از برخی توصیفرا می

، پروتون 10، آنتالپی تفکیک پروتون9ازجمله: آنتالپی تفکیک پیوند
 سختی ،13،آنتالپی انتقال الکترون 12یونیزاسیون، پتانسیل 11خواهی

 . [4ارزیابی کرد ] 16الکترونگاتیویو  15شیمیایی ، نرمی14شیمیایی
 09در این تحقیق، تمامی محاسبات با استفاده از نرم افزار گوسین 

 .[29]انجام شده است
 ،نرمی شیمیایی، سختی شیمیایی، 17پارامترهای پتانسیل شیمیایی

 19خواهیبراساس مقادیر الکترون 18دوستیو الکترونالکترونگاتیوی 
ساختارهای شیمیایی مورد بررسی، از عبارات  20و انرژی یونیزاسیون

 آید: زیر بدست می
 

(5)                    𝐼𝑃 = −𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂               𝐸𝐴 = −𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂 

(6)           Hardness. η =
IP21−EA22

2
=

ELUMO−EHOMO

2
 

(7)            Softness. σ =
1

η
 

(8)      𝐸𝑙𝑒𝑐𝑡𝑟𝑜𝑛𝑒𝑔𝑎𝑡𝑖𝑣𝑖𝑡𝑦 . 𝜒 = −(
(𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂+𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂)

2
) 

(9)    )/2LUMO+EHOMOμ = (E 

(10)          η2/2ω = μ 

در گذشته تنها خاصیت آنتی اکسیدانی ترکیباتی که دارای 
[، اما اخیراً 42، بررسی شده بود ]بودندهای هیدروکسیل فنلی گروه

توانند که ترکیبات بدون گروه هیدروکسیل فنولی نیز میثابت شد 
 [. نتایج انجام تحقیقات 43و 37این خاصیت را از خود نشان دهند ]

13 ETE: Electron Transfer Enthalpy 

14 Chemical hardness (η)  

15 Chemical softness (σ)  

16 Electronegativity (𝜒) 

17 Chemical potential (μ)  

18 Electrophilicity (ω)  

19 EA: Electron Affinity 

20 IE: Ionization Energy 

21 Ionization Potential 

22 Electron Affinity 

(1)  SPLET: Sequential Proton Loss Electron Transfer  (2)  PA: Proton Affinity 

(3)  ETE: Electron Transfer Enthalpy   (4)  LUMO: lowest Unoccupied Molecular Orbital 

(5)  HOMO: Highest Occupied Molecular Orbital  (6)  𝐸𝐻𝑂𝑀𝑂  

(7)  𝐸𝐿𝑈𝑀𝑂       (8)  Janak 

(9)  BDE: Bond Dissociation Enthalpy   (10)  PDE: Proton Dissociation Enthalpy 

(11)  PDE: Proton Dissociation Enthalpy   (12)  IP: Ionization Potential 

(13)  ETE: Electron Transfer Enthalpy   (14)  Chemical hardness (η)  

(15)  Chemical softness (σ)      (61)  Electronegativity (𝜒) 

(71)  Chemical potential (μ)      (18)  Electrophilicity (ω)  

(19)  EA: Electron Affinity     (02)  IE: Ionization Energy 

(21)  Ionization Potential     (22)  Electron Affinity 
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  دو بعدی ترکيبات خنثي کانکانول، آرجيول، آسکوربيک اسيدهای ساختار -1شکل 

 

   
 آسکوربیک اسید کانکانول آرجیول

  و آسکوربيک اسيد ساختارهای سه بعدی ترکيبات خنثي کانکانول، آرجيول -2شکل 
 

 بر روی ترکیبات غیرفنولی با خواص آنتی اکسیدانی نظیر ترپنوئیدهای
متعددی با مقادیر پایین  C-Hدهد که پیوندهای غیرفنولی نشان می

 شوند.آنتالپی تفکیک پیوند در طیف متنوعی از این ترکیبات یافت می
 1به عنوان مثال کمترین میزان آنتالپی تفکیک پیوند در ترکیب کامفن

. [28باشد ]می 9/73و  8/74به ترتیب  C6و  C5های در موقعیت
 توانندغیراشباع هستند میهایی که ترپنوئیدهای غیرفنولی به ویژه آن

 به منظور محافظت شدن، همراه با لیپیدهای غیراشباع، به روشی مشابه
 تواند از طریق واکنشها میاکسید شوند. فرایند اکسایش خودبخودی آن

( با حذف اتم هیدروژن یا افزایش ROO●های پراکسی )با رادیکال
باشد )واکنش تشکیل  C=Cرادیکال پراکسی به پیوند غیراشباع 

 های کانکانول و آرجیول، سه مکانیسمدر مورد مولکول[. 46-44اپوکسید( ]
 خواهیانتقال پروتون و پروتون-انتقال اتم هیدروژن، انتقال تک الکترون

در ادامه همراه با آنتالپی انتقال الکترون مورد بررسی قرارگرفت. 
 ای مذکور برای ساختارهایهپارامترهای ترموشیمیایی مرتبط با مکانیسم

 ها بررسی شد.های ایجاد شده از آنمورد مطالعه و رادیکال

 

 هابحث و نتیجه
 گذاری ترکیبات های فعال و نامسایت

پس از انتخاب گل جالیز به عنوان الگوی مطالعاتی، ترکیبات 
های کانکانول و آرجیول انتخاب شدند غیرفنولی موثری از این گیاه با نام

 

 

های از پیش گفته شده روی ساختارهای خنثی، تا محاسبات با روش
ها ها انجام شود. برای ساخت رادیکالرادیکال و کاتیون رادیکال آن

های فعال هر ترکیب هستیم. در این دو ساختار، نیازمند شناخت موقعیت
 های کربن ی هیدروژن با اتمهاهای فعال در واقع پیوندهای اتمسایت

 باشند. های دارای پیوند دوگانه( میو اکسیژن )بدون در نظرگرفتن اتم
مرکز فعال  8مرکز فعال و در ساختار آرجیول نیز  10در ساختار کانکانول 
در کنار نام ترکیب  nگذاری ترکیبات خنثی، از حرف بررسی شد. برای نام

( استفاده شد و به صورت مشابه برای نام n-)به عنوان مثل کانکانول
بهره گرفته شد. لازم به ذکر است  Raها، از عبارت گذاری رادیکال

 مشخص  Raموقعیت رادیکال تشکیل شده با شماره در کنار عبارت 
انکانول، ( در ترکیب کRa-1) 1شده است. به عنوان مثال، رادیکال شماره 

شود و رادیکال ( حاصل میH14C) 14از خروج هیدروژن از کربن شماره 
 ( در ترکیب آرجیول، از خروج هیدروژن از اکسیژن Ra-8) 8شماره 
و در نهایت برای نام گذاری کاتیون  آید( بدست میH1O) 1شماره 
 استفاده شد.  Crها و جداول از عبارت های ایجاد شده در شکلرادیکال

 
 بهینه سازی هندسی و تحلیل ساختاری 

  هندسی ترکیبات کانکانول و آرجیول خنثی، پارامترهای
 روشبا  ،یو گاز یآب محیطها در های آنها و کاتیون رادیکالرادیکال

6-311++G(d,p) B3LYP/ DFT/ .بررسی  در این بخش ابتدا بهینه سازی شد

(1)  Camphene 
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 ،دوقطبی گشتاورپارامتر  .صورت گرفتدوقطبی ساختارها  گشتاوری کل و انرژ
 دهد. های قطبی را نشان میقطبیت کلی مولکول و میزان حلالیت در حلال

گیری قطبیت یک پیوند، گشتاور به معیار سنجش و اندازه
گویند. به عبارتی قطبیت کلی سیستم دوقطبی یا ممان دوقطبی می

الکتریکی مثبت و منفی در یک سیستم با استفاده و جدایی بارهای 
واحدی که   SIسامانهشود. دراز گشتاور دوقطبی اندازه گیری می

 است.  (C.m)رود، کولن مترگیری گشتاور دوقطبی به کار می برای اندازه
 .است (D) واحد اندازه گیری این کمیت در فیزیک و شیمی اتمی، دبی

 توان به صورت یک نقطه متمرکز نشان داد.یک شیء را در فیزیک می
 داشته باشند،  q– و دیگر بار q+ وقتی دو نقطه باردار که یکی بار

 دهند.از هم قرار گیرند، تشکیل یک دوقطبی الکتریکی را می r یدر فاصله
جهت دوقطبی از سمت بار منفی به بار مثبت است. در فرمول 

 sاستفاده شود. در واقع s از r گشتاور دوقطبی ممکن است به جای

است.  r همان فاصله هر بار تا مرکز دوقطبی بوده و به اندازه نصف
استفاده کرد.  s2 باید از r پس در فرمول گشتاور دوقطبی به جای

 .فرمول محاسبه گشتاور دوقطبی به شکل زیر است
 

(11)        𝜇 =  𝛿 × 𝑟 

ها برحسب بین آنو فاصله   esuدر این فرمول اندازه بار برحسب
شود. فرمول گشتاور دوقطبی در کل از حاصل متر بیان می سانتی

ضرب قدر مطلق بار الکتریکی در میزان فاصله دو بار الکتریکی از 
 .آیدهم به دست می

دوقطبی  گشتاورمیزان دهد که نشان می 2و  1شماره  هایجدول نتایج
ساختار خنثی ترکیبات آرجیول و کانکانول ها و ها،کاتیون رادیکالدر رادیکال

گیری یافته است در صورتی افزایش چشم یدر فاز آبی نسبت به فاز گاز
با توجه به تعاریف ارائه شده،  .که میزان انرژی کل تغییر چندانی نکرده است

در فاز آبی به دلیل برهمکنش نقاط باردار مولکول با حلال قطبی )آب(، 
دوقطبی پیوندهای موجود در ساختارهای مورد بررسی افزایش اندازه گشتاور 

قطبیت پیوندهای موجود در مولکول  ،کند زیرا با این برهمکنشپیدا می
شود تری در مولکول تشکیل میهای الکتریکی قویبیشتر شده و دو قطبی

بنابراین گشتاور دوقطبی ساختارهای مورد بررسی در مقایسه با مقادیر این 
 یابد.کمیت در فاز گازی افزایش می

های برای دانستن رفتار آنتی اکسیدانی یک ترکیب، بررسی ویژگی
شود. به همین منظور پارامترهای هندسی هندسی ساختار آن توصیه می

دو ساختار کانکانول و آرجیول اعم از طول پیوند، زاویه پیوند و زاویه 
مقادیر به ترتیب  4و  3ی هاجدولچهاروجهی مورد بررسی قرار گرفت. 

طول پیوند، زاویه پیوند و زاویه چهاروجهی ترکیبات کانکانول و آرجیول 
های مذکور نتایج مندرج در جدول دهد.را در دو فاز گازی و آبی نشان می

دهد، پارامترهای هندسی ساختارهای بهینه شده ترکیبات نشان می
کانکانول و آرجیول در فاز گازی و آبی تغییرات چندانی نداشته است. 

ساختارهای بهینه شده کانکانول و آرجیول در فاز آبی نسبت به فاز گازی 
کیلوکالری بر مول انرژی کمتری دارند.  6/8و  9/7به ترتیب به میزان 

، با مقایسه این اعداد با 4و 3های ای مندرج در جدولهبراساس داده
 های ساختارهای رادیکالی، کاتیون رادیکالی و آنیونی مشخص داده
های کانکانول شود با از دست دادن پروتون یا اتم هیدروژن ازمولکولمی

 کند. ها به مقدار اندکی تغییر میو آرجیول، طول پیوندها و زوایای آن

 
 ال اتم هیدروژنمکانیسم انتق

 ی میزان آنتالپی تفکیک پیونددهندهمکانیسم انتقال اتم هیدروژن نشان
 و توانایی انتقال اتم هیدروژن و تشکیل رادیکال پایدار است که نقش اساسی

کند. در این مقاله، در ارزیابی پتانسیل آنتی اکسیدانی ترکیبات ایفا می
آنتالپی تفکیک پیوند ساختارهای کانکانول و آرجیول با آنتالپی تفکیک 

 [. 39پیوند آسکوربیک اسید به عنوان شاهد مورد مقایسه قرار گرفت ]
ساختار دوبعدی و سه بعدی مولکول آسکوربیک  2و  1های در شکل

 است.  ها به تصویر کشیده شدهاسید )ترکیب شاهد( و موقعیت اتم
گروه هیدروکسیل به  4دهد، بررسی ساختار ترکیب مذکور نشان می

عنوان مراکز فعال در ساختار آسکوربیک اسید وجود دارد. به منظور مقایسه 
گروه  4تر با ترکیبات مورد بررسی، ابتدا آنتالپی تفکیک پیوند هر دقیق

 ،2شماره  هیدروکسیل محاسبه گردید و سپس پایدارترین رادیکال )رادیکال
مولکول آسکوربیک  4حاصل از تفکیک اتم هیدروژن از اکسیژن شماره 

اسید( به عنوان رادیکال شاهد انتخاب شد و عدد بدست آمده برای آنتالپی 
 (.5تفکیک پیوند مذکور به عنوان رفرنس در نظر گرفته شد )جدول 

پس از انجام محاسبات بهینه سازی انرژی و فرکانس برای ترکیبات 
ر فازهای گازی و آبی، نتایج محاسبات نشان داد که کمترین اختلاف د

متعلق به  (BDEΔآنتالپی تفکیک پیوند در مقایسه با آسکوربیک اسید )
ساختار  9 های ایجاد شده در نتیجه جداسازی اتم هیدروژن از کربنرادیکال

 (.6و جدول  2)شکل  ساختار آرجیول بوده است 10کانکانول و کربن شماره 
کانکانول که  Ra-2لازم به ذکر است به دلیل جدا شدن اتم کلر در ساختار 

د دوگانه در ساختار مورد و تشکیل پیون 13منجر به خروج هیدروژن از کربن 
ها بر روی بحث شد، رادیکال پایداری تشکیل نشد بنابراین بررسی

آرجیول انجام شد. در فاز گازی،  Ra-4کانکانول و  Ra-5ساختارهای 
 - =88/9ΔBDEکانکانول برابر  Ra-5اختلاف آنتالپی تفکیک پیوند برای 

 (.6کیلوکالری بر مول است )جدول  - =71/10ΔBDEآرجیول  Ra-4و برای 
دهد که کمترین اختلاف آنتالپی نشان می 6نتایج مندرج در جدول شماره 

تفکیک پیوند در مقایسه با آسکوربیک اسید متعلق به رادیکال ایجاد شده 
 Ra-4در ساختار آرجیول و ایجاد  10در نتیجه حذف هیدروژن از کربن شماره 

نتالپی تفکیک پیوند کمتر باشد، احتمال (. هرچه اختلاف آ2است )شکل
انتقال اتم هیدروژن از آنتی اکسیدان و قدرت مهار رادیکال آزاد در آن بخش 

 [.43از ساختار بیشتر است ]



  1403، 1، شماره 43 دوره ... ييايميش باتيترک يدانياکس يخواص آنت ینظر يبررس نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

201                                                                                                                                                   علمي ـ پژوهشي                                           

 ها و کاتيون راديکال ترکيب کانکانول در دو فاز گاز و آبدو قطبي ساختارهای خنثي، راديکال گشتاورانرژی کل و  -1 جدول

 کانکانول
 فاز آبي فاز گازی 
 Etotal (a.u) μ (deby)  Etotal (a.u) μ (deby) 

n  07/1112- 27/5 09/1112- 12/7 

1Ra- C14H 41/1111- 83/4 43/1111- 70/6 

2Ra- C13H 42/1111- 81/5 44/1111- 10/9 

3Ra- C8H 41/1111- 30/5 43/1111- 87/7 

4Ra- C10H 40/1111- 29/5 42/1111- 26/7 

5Ra- C9H 42/1111- 00/5 43/1111- 39/6 

6Ra- C12H 42/1111- 46/4 43/1111- 33/6 

7Ra- C11H 41/1111- 94/5 43/1111- 08/8 

8Ra- C6H 40/1111- 82/5 42/1111- 94/7 

9Ra- O4H 40/1111- 11/4 42/1111- 91/5 

10Ra- O5H 40/1111- 96/2 41/1111- 40/4 

Cr  75/1111- 31/7 84/1111- 27/15 

 
 ها و کاتيون راديکال ترکيب آرجيول در دو فاز گاز و آبدو قطبي ساختارهای خنثي، راديکال گشتاورانرژی کل و  -2 جدول

 آرجيول
گازیفاز    فاز آبي 
 Etotal (a.u) μ (deby) Etotal (a.u) μ (deby) 

n  24/577- 58/4 25/577- 88/5 

1Ra- C9H 57/576- 89/3 59/576- 94/4 

2Ra- C4H 57/576- 15/4 59/576- 17/5 

3Ra- C5H 57/576- 37/4 59/576- 74/5 

4Ra- C10H 58/576- 05/5 60/576- 54/6 

5Ra- C11H 56/576- 52/4 58/576- 75/5 

6Ra- C8H 57/576- 46/4 58/576- 72/5 

7Ra- C7H 57/576- 53/4 59/576- 87/5 

8Ra- O1H 56/576- 60/4 58/576- 23/6 

Cr  90/576- 78/1 00/577- 09/17 

 
 ترکيب کانکانول خنثي در دو فاز گاز و آب چهاروجهيزاويه  زاويه پيوند، ميزان طول پيوند،-3 جدول

 زاويه چهاروجهي )درجه( زاويه پيوند )درجه( (Å)طول پيوند 

 آب گاز پيوند آب گاز پيوند آب گاز پيوند

O5- C9 1/41 1/43 C9-O5-H27 107/50 109/33 H26-O4-C7-C9 63/18 59/45 
C7-C9 1/53 1/54 O4-C7-C9 109/94 111/93 H27-O5-C9-C7 -174/45 169/38 

C9-C10 1/52 1/53 C9-C7-C12 115/82 113/38 H27-O5-C9-C10 -57/98 -72/32 
C9-H17 1/10 1/10 O5-C9-C7 112/87 109/71 H27-O5-C9-H17 63/66 52/62 

   O5-C9-H17 107/63 109/47 C8-C6-C7-C9 -7/46 -8/06 
   C7-C9-C10 103/69 104/31 C11-C6-C7-C9 -128/32 -127/52 
   C7-C9-H17 110/25 106/69 H15-C6-C7-C9 112/36 113/84 
   C10-C9-H17 110/58 109/41 O4-C7-C9-O5 -87/43 -82/24 
   C8-C10-C9 101/79 101/99 O4-C7-C9-C10 151/36 152/02 
   C9-C10-H18 111/72 113/09 O4-C7-C9-H17 32/97 36/26 
   C9-C10-H19 111/13 109/38 C6-C7-C9-O5 152/76 157/33 
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 زاويه چهاروجهي )درجه( زاويه پيوند )درجه( (Å)طول پيوند 

 آب گاز پيوند آب گاز پيوند آب گاز پيوند

      C6-C7-C9-C10 31/55 31/58 
      C6-C7-C9-H17 -86/84 -84/17 
      C12-C7-C9-O5 37/64 45/29 
      C12-C7-C9-C10 -83/57 -80/46 
      C12-C7-C9-H17 158/05 163/79 
      C9-C7-C12-O2 99/80 98/52 
      C9-C7-C12-H21 -142/45 -142/67 
      C9-C7-C12-H22 -20/20 -20/76 
      C6-C8-C10   C9 38/52 37/23 
      C13-C8-C10   C9 164/17 163/36 
      H16-C8-C10   C9 -76/27 -76/82 
      O5-C9-C10   C8 -165/17 -163/92 
      O5-C9-C10-H18 74/82 75/02 
      O5-C9-C10-H19 -44/69 -45/50 
      C7-C9-C10-C8 -43/27 -42/72 
      C7-C9-C10-H18 -163/28 -163/79 
      C7-C9-C10-H19 77/21 75/70 
      H17-C9-C10-C8 74/89 71/11 
      H17-C9-C10-H18 -45/12 -49/95 
      H17-C9-C10-H19 -164/63 -170/46 

 
 ترکيب آرجيول خنثي در دو فاز گاز و آب چهاروجهيميزان طول پيوند،زاويه پيوند،زاويه  -4 جدول

 زاويه چهاروجهي )درجه( زاويه پيوند )درجه( (Å) طول پيوند

 آب گاز پيوند آب گاز پيوند آب گاز پيوند

C -H23 1/095 1/094 O1-C6-C11 107/75 109/35 H26-O1-C6-C11 60/84 60/29 
C11-H24 1/093 1/092 C4-C6-C11 116/39 115/80 C5-C4-C6-C11 153/47 154/86 
C11-H25 1/092 1/092 C8-C6-C11 112/58 114/43 C9-C4-C6-C11 31/41 33/17 

   C6-C11-H23 110/73 111/24 H13-C4-C6-C11 -91/02 -86/47 
   C6-C11-H24 112/35 112/07 C11-C6-C8-C7 -167/24 -167/32 
   C6-C11-H25 110/55 109/42 C11-C6-C8-H17 73/25 70/23 
   H23-C11H24 108/56 107/91 C11-C6-C8-H18 -49/30 -48/65 
   H23-C11H25 106/48 107/88 O1-C6-C11-H23 -63/84 -63/83 
   H24-C11H25 107/96 108/17 O1-C6-C11-H24 174/59 175/26 
      O1-C6-C11-H25 53/92 55/27 
      C4-C6-C11-H23 58/33 59/20 
      C4-C6-C11-H24 -63/24 -61/71 
      C4-C6-C11-H25 176/08 178/30 
      C8-C6-C11-H23 177/61 179/12 
      C8-C6-C11-H24 56/04 58/22 
      C8-C6-C11-H25 -64/63 -61/78 
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 باشد(.)تمامي واحدها بر حسب کيلوکالری بر مول مي مولکول آسکوربيک اسيد در فاز گازی و آبي آنتالپي تجزيه پروتون و آنتالپي تفکيک پيوند مقادير -5جدول 

 فاز آبي فاز گازی آسکوربيک اسيد
BDE PDE BDE PDE 

Ra-1 O2H 102/00 226/36 66/116  83/181  
Ra-2 O4H 101/01 226/34 64/116  81/181  

Ra-3 O3H 131/64 256/97 87/134  04/200  
Ra-4 O5H 145/16 270/50 40/147  56/212  

 
 ی آنتالپي تجزيه پروتون، پتانسيل يونيزاسيون ترکيبات کانکانول و آرجيول در فاز گاز آنتالپي تفکيک پيوند، -6جدول

 باشد()تمامي واحدها بر حسب کيلوکالری بر مول مي
 BDE ΔBDE PDE IP ΔIP کانکانول

Ra-1 C H 93/25 -7/75 204/76 -  
Ra-2 C H 89/99 -11/01 201/50 -  
Ra-3 C H 92/41 -8/60 203/92 -  
Ra-4 C H 98/66 -2/34 210/17 -  
Ra-5 C H 91/13 -9/88 202/64 -  
Ra-6 C H 91/86 -9/14 203/37 -  
Ra-7 C H 94/15 -6/86 205/66 -  
Ra-8 C H 101/02 0/01 212/52 -  
Ra-9 O H 98/55 -2/46 210/06 -  
Ra-10 O H 100/59 -0/42 212/09 -  

Cr  - - - 143/205 13/82 
 BDE ΔBDE PDE IP ΔIP آرجيول

Ra-1 C H 93/92 -7/08 197/49 -  
Ra-2 C H 94/68 -6/33 198/25 -  
Ra-3 C H 93/70 -7/31 197/27 -  
Ra-4 C H 90/29 -10/71 193/87 -  
Ra-5 C H 100/67 -0/34 204/24 -  
Ra-6 C H 98/03 -2/98 201/60 -  
Ra-7 C H 95/78 -5/23 199/35 -  
Ra-8 O H 101/45 0/44 205/02 -  

Cr     08/213 21/76 
 BDE ΔBDE PDE IP ΔIP آسکوربيک اسيد

Ra-2 O4H 101/00 0 226/33 - 0 

Cr  - - - 191/31 0 

 
دهد که کمترین میزان نشان می 7مطالعات فاز آبی جدول 

حاصل از حذف  Ra-5اختلاف آنتالپی تفکیک پیوند متعلق به 
حاصل از  Ra-4ساختار کانکانول و  9هیدروژن از کربن شماره 

( 2ساختار آرجیول است )شکل 10حذف هیدروژن از کربن شماره 
 - =72/26ΔBDEو  - =68/25ΔBDEکه این میزان به ترتیب 

کیلوکالری بر مول است. طبق این مقادیر در فاز آبی کمترین 

 آرجیول است  Ra-4علق به اختلاف آنتالپی تفکیک پیوند مت
 یعنی در فاز آبی نیز این ساختار تمایل بیشتری به اهدای 

طبق مکانیسم  اتم هیدروژن و مهار رادیکال آزاد دارد. در نتیجه
 آرجیول در فاز آبی  Ra-4انتقال اتم هیدروژن، ساختار 

 های بهترین ترکیب بوده و بیشترین توانایی مهار رادیکال
 رد. اکسیژنی را دا
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 آبيدر فاز  و آسکوربيک اسيد آرجيول ،پتانسيل يونيزاسيون ترکيبات کانکانولو  آنتالپي تجزيه پروتون آنتالپي تفکيک پيوند، -7 جدول

 باشد()تمامي واحدها بر حسب کيلوکالری بر مول مي 
 BDE ΔBDE PDE IP ΔIP کانکانول

Ra-1 C H 93/63 -23/03 151/46 - - 
Ra-2 C H 88/85 78/30- 72/143 - - 
Ra-3 C H 92/28 -24/37 150/12 - - 
Ra-4 C H 98/31 -18/34 156/15 - - 
Ra-5 C H 90/98 -25/68 148/82 - - 
Ra-6 C H 92/19 -24/47 150/02 - - 
Ra-7 C H 93/70 -22/96 151/54 - - 
Ra-8 C H 99/56 -17/10 157/39 - - 
Ra-9 O H 98/53 -18/13 156/36 - - 
Ra-10 O H 101/37 -15/29 159/21 - - 

 Cr - - - 155/57 7/34 
 BDE ΔBDE PDE IP ΔIP آرجيول

Ra-1 C H 95/35 -21/31 150/49 - - 
Ra-2 C H 94/32 -22/34 149/46 - - 
Ra-3 C H 93/75 -22/91 148/89 - - 
Ra-4 C H 89/94 -26/72 145/08 - - 
Ra-5 C H 100/93 -15/73 156/07 - - 
Ra-6 C H 97/61 -19/04 152/75 - - 
Ra-7 C H 95/55 -21/11 150/69 - - 
Ra-8 O H 103/14 -13/52 158/28 - - 

 Cr - - - 158/26 10/03 
 BDE ΔBDE PDE IP ΔIP آسکوربيک اسيد

Ra-2 O4H 66/116 0 83/181 - 0 

Cr - - - - 148/23 0 
 

 انتقال پروتون-مکانیسم انتقال تک الکترون

 انتقال-همانطور که پیشتر ذکر گردید، مکانیسم انتقال تک الکترونی
ی انتقال الکترون به رادیکال آزاد و سپس پروتون حاوی دو مرحله

انتقال پروتون به آنیون است )ترکیبی از پتانسیل یونیزاسیون و 
کمترین میزان آنتالپی  3[. طبق معادله 39آنتالپی تجزیه پروتون( ]

ی پروتون در فاز گازی در مولکول کانکانول، متعلق به تجزیه
به دلیل Ra -2است. در مورد ساختار Ra -5و  Ra-2ساختارهای 

جداشدن اتم کلر و عدم تشکیل رادیکال پایدار، از این ترکیب صرف 
کانکانول در نظر گرفته شد که از حذف Ra -5نظر کرده و رادیکال 

شود و میزان آنتالپی حاصل می 9اتم هیدروژن از کربن شماره 
 . کیلوکالری بر مول است 64/202تفکیک پروتون آن، 

 Ra -4در مورد ساختار آرجیول نیز پایدارترین رادیکال، ساختار 
  10باشد که در نتیجه حذف اتم هیدروژن از کربن شماره می

 شود و میزان آنتالپی تجزیه پروتون آن برابر با ایجاد می

نشان  6کیلوکالری بر مول است. بنابراین نتایج جدول  87/193
ایجاد شده از ساختار آرجیول حاوی کمترین میزان  R -4دهد می

 آنتالپی تجزیه پروتون و بیشترین تمایل آنتی اکسیدانی است. 
نیز نشان داده شده است، کمترین  7همانطور که در جدول 

کانکانول Ra -5ی پروتون در فاز آبی متعلق به میزان آنتالپی تجزیه
است که  08/145و  82/148آرجیول با مقادیر به ترتیب  R -4و 

ی آرجیول با کمترین میزان آنتالپی تجزیه R-4دهد نشان می
 پروتون دارای بیشترین خاصیت آنتی اکسیدانی در فاز آبی است.

 

 بررسی پتانسیل یونیزاسیون 

مقادیر پتانسیل یونیزاسیون ساختارهای کانکانول و آرجیول  با بررسی
 پتانسیل یونیزاسیون ساختار کانکانولگردد در فاز گازی میزان مشخص می

کیلوکالری بر مول است در صورتی که میزان این پارامتر  143/205برابر 
(. 6کیلوکالری بر مول است )جدول  08/213برای مولکول آرجیول برابر 
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دهد، اختلاف پتانسیل نشان می 6از طرفی نتایج مندرج در جدول 
ل آسکوربیک اسید )ترکیب شاهد( یونیزاسیون ساختار کانکانول با مولکو

 در مقایسه با مقدار این کمیت برای ساختار آرجیول کمتر است. علاوه بر این،
 دهدشود، مطالعات فاز آبی نیز نشان میملاحظه می 7همانطور که در جدول 

کیلو کالری  57/155میزان پتانسیل یونیزاسیون ساختار کانکانول برابر با 
پتانسیل یونیزاسیون این ترکیب با مولکول بر مول است و اختلاف 

کیلو کالری بر مول است بنابراین مشابه با نتایج  34/7آسکوربیک اسید، 
فاز گازی، این اختلاف در مقایسه با مولکول آرجیول کمتر است. در نتیجه 
مولکول کانکانول در مقایسه با آرجیول تمایل آنتی اکسیدانی بیشتری از 

ز منظر دیگر، مقادیر پتانسیل یونیزاسیون ساختارهای ا .دهدخود نشان می
دهد (، نشان می7و  6کانکانول و آرجیول در هردو فاز گازی و آبی )جدول 

های مورد بررسی در مقایسه با که از دست دادن الکترون برای مولکول
تر است. به عنوان مثال اختلاف مولکول شاهد )آسکوربیک اسید( سخت

( برای ساختار کانکانول و آرجیول در فاز گازی ΔIPیزاسیون )کمیت پتانسیل یون
کیلوکالری بر مول است. در حقیقت توانایی  76/21و  82/13به ترتیب 
دادن الکترون، به عدم استقرار ابر الکترونی در کل ساختار مورد نظر  از دست

باشد. بنابراین مولکولی که درجه بعد از دست دادن یک تک الکترون مرتبط می
را داشته باشد، پتانسیل یونیزاسیون  Пهای بالایی از عدم استقرار الکترون

توان نتیجه ونه میدر مجموع از بحث مذکور اینگ .[47]بالاتری خواهد داشت 
گرفت که ساختارهای کانکانول و آرجیول تمایل کمتری دارند که از طریق 

انتقال پروتون خاصیت آنتی اکسیدانی خود را -مکانیسم انتقال تک الکترونی
 نشان دهند و مکانیسم قالب در مورد این فرایند، انتقال اتم هیدروژن است.

 

 آنتالپی انتقال الکترونخواهی و مکانیسم پروتون

بررسی فعالیت  1خواهی و آنتالپی انتقال الکتروندر مکانیسم پروتون
خواهی و آنتالپی انتقال های پروتونآنتی اکسیدانی ترکیبات با کمیت

خواهی به آنتالپی تفکیک شود. کمیت پروتونالکترون توصیف می
این مکانیسم  شود. کمیت بعدی درپروتون از مولکول خنثی مربوط می

آنتالپی انتقال الکترون است و به آنتالپی انتقال یک تک الکترون از 
آنیون آنتی اکسیدان به رادیکال آزاد ارتباط دارد. بنابراین مقادیر کمتر 

 خواهی و انتقال الکترون، بیانگر فعالیت آنتی اکسیدانیهای پروتونکمیت
 مکانیسم است. مقادیر محاسبه شدهبیشتر ساختار مورد نظر از طریق این 

های خواهی و آنتالپی انتقال الکترون مولکولبرای پارامترهای پروتون
آورده شده است.  8کانکانول، آرجیول و آسکوربیک اسید در جدول 

شایان ذکر است مقادیر پروتون خواهی ساختارهای مورد بررسی در فاز 
است و این مهم نتایج سایر  آبی به میزان قابل توجهی کمتر از فاز گازی

، مقادیر 8با توجه به جدول . [39]کند مطالعات صورت گرفته را تایید می
 کیلوکالری بر مول  395-320خواهی مولکول کانکانول در گستره پروتون

 
 

 

 
 های کانکانول و آرجيول های هومو و لومو ترکيبنقشه -3 شکل

 

در کیلوکالری بر مول در فاز آبی قرار دارد.  244-204در فاز گازی و 
 A-8فاز گازی کمترین مقدار مشاهده شده برای این کمیت در ساختار 

شود و بیشترین مقدار حاصل میH-6 Cدیده شد که از تفکیک پیوند 
 H-11C مشاهده شد که حاصل تفکیک پیوند A-7محاسبه شده در ساختار 

 نعلت پایین بود .شودمشخص می A-8 باشد. با بررسی ساختارمی
 هایخواهی در ساختار مذکور، تشکیل پیوند دوگانه بین اتمپارامتر پروتون

11C-6 C با تشکیل این پیوند عدم استقرار الکترون در ساختار مورد(
 مولکولی  ونبرقراری پیوند هیدروژنی دریابد( و بررسی افزایش می

(5 O-20H----3O) .اعداد آنتالپی انتقال  در ساختار مورد بررسی است
الکترون پیوندهای ساختارهای مورد بررسی در فاز گازی کمتر از فاز آبی 

های تحقیقاتی را است که این مورد نیز نتایج بدست آمده توسط سایر گروه
کیلوکالری  95-15در فاز گازی در گستره  ETEمقادیر . [47]کند تایید می

کیلوکالری  128-65بر مول قرار دارد در صورتی که این گستره در فاز آبی، 
 هایدهد که مولکولنشان می 8های جدول شماره بر مول است. بررسی داده

کانکانول و آرجیول در مقایسه با مولکول شاهد )آسکوربیک اسید(، از طریق 
 این مکانیسم نیز توانایی بروز خواص آنتی اکسیدانی دارند.

 

 هابررسی اوربیتال مولکولی هومو و لومو و اختلاف انرژی آن

ی هدف از بررسی الکترونی ساختارهای مورد مطالعه، محاسبه
های هومو و لومو در ساختارهای خنثی است. اختلاف انرژی اوربیتال

هایی که انرژی هومو کمتری دارند، از نظر انرژی پایدارتر بوده مولکول
اوربیتال  3در نتیجه تمایل کمتری برای انتقال الکترون دارند. شکل

هومو را برای ساختارهای مورد بررسی نشان می دهد که نمایانگر 
های آزاد است. به بیان دیگر رادیکالهای فعال برای حمله موقعیت

تواند معیاری شکل اوربیتال هومو و نحوه توزیع چگالی الکترونی آن، می
 برای فعالیت آنتی اکسیدانی ترکیبات مورد بررسی باشد. بدین صورت که

  های بیشتریهرچه توزیع این اوربیتال در سطح مولکول بیشتر باشد، بخش

(1)  SPLET mechanism: Proton affinity and electron transfer enthalpy 
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  گازی و آبيدر فاز و آسکوربيک اسيد آرجيول  ،ترکيبات کانکانول انتقال الکترونآنتالپي  پروتون خواهي و - 8 جدول
 باشد()تمامي واحدها بر حسب کيلوکالری بر مول مي

 کانکانول
 فاز آبي فاز گازی

PA ETE PA ETE 

A-1 C H 17/386  74/23  53/233  50/73  
A-2 C H 18/387  47/19  43/237  52/75  
A-3 C H 40/327  66/81  72/177  96/127  
A-4 C H 46/388  85/26  07/244  64/67  
A-5 C H 64/380  14/27  47/237  92/66  
A-6 C H 45/382  07/26  77/237  83/67  
A-7 C H 40/395  41/15  51/241  60/65  
A-8 C H 61/322  05/95  75/235  21/77  
A-9 O H 72/351  48/63  83/204  10/107  
A-10 O H 18/353  05/64  01/206  76/108  

 PA ETE PA ETE آرجيول
A-1 C H 05/391  52/19  31/241  45/67  

A-2 C H 31/382  01/29  37/239  35/68  
A-3 C H 06/388  30/22  52/249  64/57  

A-4 C H 19/363  76/43  01/211  33/92  

A-5 C H 62/386  70/30  68/241  65/72  

A-6 C H 43/395  25/19  44/264  60/64  

A-7 C H 28/387  15/25  66/252  30/56  

A-8 O H 26/360  85/57  48/209  06/107  

 PA ETE PA ETE آسکوربيک اسيد

A-2 O4H 31/346  34/71  96/198  1/131  

 

کنند. انرژی هومو از از آن ساختار در فعالیت آنتی اکسیدانی مشارکت می
های آزاد نظر تئوری شاخص موثر در تخمین قدرت مهار رادیکال

های هومو و شود. همچنین هرچه اختلاف انرژی اوربیتالمحسوب می
شود، به عبارتی مولکول تر انجام میلومو کمتر باشد، انتقال الکترون راحت

 پذیری بیشتر دارد در نتیجه آنتی اکسیدان بهتری است.تر بوده و واکنشنرم
 پذیری کمتر شده در نتیجه پایداریهرچه این اختلاف انرژی بیشتر باشد، واکنش

تر بیان کننده این است که شود. اختلاف انرژی پایینمولکول بیشتر می
تر بوده و انتقال بار قطبیماهیت واکنشگرها در واکنش انتقال الکترون 

گیرد که قابل توجهی بین الکترون گیرنده و الکترون دهنده صورت می
پذیری ی قطبشبر فعالیت زیستی ساختار بسیار موثر است و نشان دهنده

( 10-5زیاد ترکیبات است. با توجه به معادلات ارائه شده )معادلات 
لاف انرژی ساختار خنثی دهد که اختهای فاز گازی نشان میبررسی داده

 الکترون ولت، کمتر از ساختار خنثی آرجیول است 73/6کانکانول به میزان 
کند. ی ساختار کانکانول را ثابت میپذیری بالاکه همین موضوع قطبش

 در فاز آبی نیز کمترین اختلاف انرژی متعلق به ساختار خنثی کانکانول 
 

 

کند این ساختار در ص میالکترون ولت است که مشخ 186/7با میزان 
پذیری بالایی دارد. لازم به ذکر است میزان اختلاف هر دو فاز قطبش

انرژی بیشتر ساختارها در فاز آبی نشان دهنده این موضوع است که در 
این فاز ساختار هومو بیشتر پایدار شده و لومو بیشتر ناپایدار شده از این رو 

 (.9است )جدول  اختلاف انرژی بیشتر شده

 

 بررسی نقشه پتانسیل الکترواستاتیک سطح مولکولی 

 ای دیگر جنبه 1های پتانسیل الکترواستاتیک سطح مولکولینقشه
پذیری بینی ظرفیت آنتی اکسیدانی ترکیبات و واکنشدر بررسی و پیش

 های الکتروفیلی،یک سیستم مولکولی است و اغلب برای تفسیر کیفی واکنش
 گیردنوکلوفیلی، محاسبات بار اتمی و شباهت مولکولی مورد استفاده قرار می

ها، شکل که در حقیقت نمایش سطح سه بعدی مولکول است که موقعیت
دهد های الکترواستاتیک منفی، مثبت و خنثی را نشان میو اندازه پتانسیل 

فیزیکوشیمیایی و بدین ترتیب اطلاعات ارزشمندی در زمینه خواص 
 های الکتروفیل پذیری اجزای سیستم در حملات گونهسیستم و واکنش

(1)  MEP: Molecular Electrostatic Potential 
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ساختارهای  الکترونخواهي و نرمي ،شيميايي ، سختيهااختلاف انرژی آنانرژی هومو و لومو،  شاملپارامترهای واکنش پذيری بررسي  -9 جدول
 باشد(مي 1الکترون ولت)تمامي واحدها برحسب  يکانکانول و آرجيول در فازهای گاز و آب

 فاز آبي فاز گازی 

 آرجيول کانکانول آرجيول کانکانول 

HOMOE 49/7- 46/7- 57/7- 72/7- 

LUMOE 76/.- 65/.- 38/.- 36/.- 
IP 7/49 7/46 7/57 7/72 
EA 0/76 0/65 0/38 0/36 
ɳ 3/37 3/41 3/59 3/68 
µ 13/4- 05/4- 97/3- 04/4- 
ꭕ 4/13 4/05 3/97 4/04 
ω 2/53 2/41 2/2 2/22 
Σ 0/3 0/29 0/28 0/27 

Energy Gap 6/73 6/81 7/19 7/36 
 

  
 آرجيول کانکانول

 
 

 های پتانسيل الکترواستاتيک کانکانول و آرجيولنقشه-4 شکل

 
ها ترین مکانهای دارای کمبود الکترون محتملدهد. مکانو نوکلوفیل می

[. در بررسی نقشه پتانسیل 39های آزاد است ]برای حمله رادیکال
شود که اتم الکتروستاتیک ساختار کانکانول، نواحی قرمز در جایی دیده می

ی حداکثر پتانسیل الکتروستاتیکی منفی دهندهاکسیژن وجود دارد و نشان 
ی الکترون در آن نواحی است یعنی این مناطق مکانی مناسب برای حمله

های هیدروژن در ساختار کانکانول به ویژه آید. اتمها به حساب میدوست
هایی که در سمت چپ مولکول واقع شده اند و به رنگ آبی پررنگ آن

نگر پتانسیل الکترواستاتیک مثبت در این ناحیه نشان داده شده اند، نمایا
(. مناطق دارای پتانسیل الکترواستاتیک مثبت زیاد در 4هستند )شکل

های هیدروکسیل در سمت چپ مولکول هستند. مجاورت اکسیژن، گروه
 (2)شکل 17، 26، 27های شماره های انجام شده، هیدروژنباتوجه به بررسی

ها برای ثبت زیادی دارند، محتمل ترین مکانکه پتانسیل الکترواستاتیک م
 ها هستند. حملات هسته دوست

 
(1)  eV: electron volt 

نواحی قرمز مربوط به پیوند دوگانه ایجاد شده ، در ساختار آرجیول
منفی  الکتروستاتیکبا اکسیژن است که نشان دهنده حداکثر پتانسیل 

نواحی . شودمحسوب میهاالکتروفیلحمله و مکانی مناسب برای  بوده
 هایاتمدر  است وآبی رنگ نشان دهنده پتانسیل الکترواستاتیک مثبت 

مشاهده  (2)شکل 26، 25، 23های شماره هیدروژن به ویژه هیدروژن
ایجاد  وترین مکان برای حمله نوکلوفیل ها مناسباین بخش. شودمی

هرچه بار مثبت  به طور کلی شود.محسوب می های پایداررادیکال
و هرچه  است تری قویالکترون پذیرنده باشد، ترکیب مورد نظر بیشتر

تغییر  ی خواهیم داشت.ی قوی ترالکترون دهنده ،بار منفی بیشتر
دهنده الکتروستاتیک مولکولی نشانسطح  ها در بررسی پتانسیلرنگ

های آنتی البته واکنش .فعالیت آنتی اکسیدانی ترکیبات مد نظر است
متعددی  عواملتواند به و می است ایی پیچیده هااکسیدانی فرایند

 .[48] بستگی داشته باشد
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 Cr-کانکانول

 
4-Ra 

 
3-Ra 

 
1-Ra 

 
7-Ra 

 
6-Ra 

 
5-Ra 

 
10-Ra 

 
9-Ra 

 
8-Ra 

 در ساختارهای راديکال و کاتيون راديکال کانکانول الکترون بررسي چگالي اسپين -5 شکل
 

 بررسی چگالی اسپین الکترون

شود های نامستقر ناشی میچگالی اسپین الکترون از وجود الکترون
شود. پایداری یک که خود سبب ایجاد رادیکال و کاتیون رادیکال می

بسیاری به میزان توزیع چگالی اسپین الکترون بر رادیکال آزاد تا حدود 
جایی بیشتر چگالی اسپین در روی کل ساختار بستگی دارد. جابه

تر آن و همچنین پایداری بیشتر دهنده تشکیل آسانها نشانرادیکال
عدم استقرار  6و  5های نمایش داده شده در شکل ساختار است. ساختار

ها این عدم استقرار در ساختار رادیکال دهد. درها را نشان میالکترون
ها هیدروژن جدا شده است شود که از آن قسمتهایی دیده میبخش

ها با جدایی یک تک الکترون از کل ساختار، عدم اما در کاتیون رادیکال
استقرار اسپین الکترون به دلیل وجود الکترون فرد در کل ساختار اتفاق 

رادیکال و هم کاتیون رادیکال هر دو به لازم به ذکر است هم  افتد.می
باشد به همین دلیل های فرد مینوعی رادیکال هستند و دارای الکترون

 در هردو ساختار عدم استقرار اسپین الکترون وجود دارد.
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 Cr-آرجيول

 
3-Ra 

 
2-Ra 

 
1-Ra 

 
6-Ra 

 
5-Ra 

 
4-Ra 

 
8-Ra 

 
7-Ra 

 در ساختارهای راديکال و کاتيون راديکال آرجيول الکترون بررسي چگالي اسپين -6شکل

 

  های اکسیژنیبررسی ترمودینامیکی قابلیت به دام انداختن رادیکال

های ها در برخورد با رادیکالرفتار آنتی اکسیدان در این بخش
و  (•HOO) هیدروژن پراکسید، (•OH) هیدروکسید مانند اکسیژنی

●−سوپراکسید )
2O)  اساس این کار بررسی دو  .شودمیبررسی

ها( و انتقال اتم مکانیسم انتقال الکترون )برای کاتیون رادیکال
 .شودمی که طبق معادلات زیر انجاماست ها( هیدروژن )برای رادیکال

 

Electron Transfer   RH + OH● = (R-H)+● + OH−         )12( 
Electron Transfer    R-H + HOO● = R-H●+ + HOO− 

Electron Transfer    R-H + O2
−● = R-H●+ + O2

− 

H Atom Transfer    RH + OH● = R● + H2O 

H Atom Transfer   R-H + HOO● = R● + H2O2 

H Atom Transfer   R-H + O2
−● = R● + HOO− 

اکسیژنی که در فاز گازی در برخورد با رادیکال  گردیدمشخص 
  بدست آمدهکمترین آنتالپی و انرژی آزاد گیبس  ،هیدروکسید

و البته این مقادیر آرجیول است  Ra-4و  کانکانول Ra -4 بهمربوط 
 . این مشاهدهتر استکمی منفیآرجیول Ra -4برای رادیکال 

 نمایانگر عملکرد بهتر این ساختار در برابر رادیکال هیدروکسید 
  (.10 )جدول است
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  اکسيژني )واحدها برحسب کيلوکالری بر مول است(. هایراديکال با برخورد در گازی فاز در گيبس انرژی و آنتالپي تغييرات-10 جدول

 کانکانول

●OH ●OOH −●
2O 

ΔH 
 )حذف هيدروژن(

ΔG 
 )حذف هيدروژن(

ΔH 
 )حذف هيدروژن(

ΔH 
 )حذف هيدروژن(

Ra-1 C H 52/21- 34/23- 85/10 87/34 
Ra-2 C H 37/22- 40/24- 01/10 03/34 
Ra-3 C H 11/16- 23/18- 26/16 28/40 
Ra-4 C H 65/23- 77/25- 73/8 75/32 
Ra-5 C H 91/22- 28/25- 46/9 48/33 
Ra-6 C H 63/20- 34/22- 75/11 77/35 
Ra-7 C H 76/13- 86/15- 62/18 63/42 
Ra-8 C H 23/16- 38/17- 15/16 17/40 
Ra-9 O H 19/14- 49/15- 19/18 20/42 

 آرجيول

●OH ●OOH −●
2O 

ΔH 
 )حذف هيدروژن(

ΔG 
 )حذف هيدروژن(

ΔH 
 )حذف هيدروژن(

ΔH 
 )حذف هيدروژن(

Ra-1 C H 86/20-  55/22-  52/11  54/35  
Ra-2 C H 10/20-  98/22-  28/12  29/36  
Ra-3 C H 08/21-  98/23-  30/11  32/35  
Ra-4 C H 48/24-  55/26-  89/7  91/31  
Ra-5 C H 11/14-  97/15-  27/18  29/42  
Ra-6 C H 11/14-  54/19-  27/18  64/39  
Ra-7 C H 00/19-  99/20-  38/13  40/37  
Ra-8 O H 33/13-  17/15-  05/19  07/43  

 آسکوربيک اسيد
OH● OOH● O2

−● 
ΔH 

 )حذف هيدروژن(
ΔG 

 )حذف هيدروژن(
ΔH 

 )حذف هيدروژن(
ΔH 

 )حذف هيدروژن(
Ra-2 O H 77/13-  10/15-  61/18  62/42  

 

 اکسیژنیاما نتایج حاصل از بررسی فاز گازی در مقابل رادیکل 
ساختارهای ایجاد شده  ،در فاز گازی کههیدروژن پراکسید نشان داد 

 از کانکانول و آرجیول تنها در برابر رادیکال هیدروکسید خوب عمل کرده
 . (9 )جدول و در رابطه با هیدروژن پراکسید عملکرد ضعیفی دارند

از طرفی با مقایسه اعداد مربوط به این دو ترکیب با مولکول شاهد 
های مورد بررسی مولکولRa -4شود هر دو رادیکال مشخص می

های اکسیژنی، در مقایسه با آسکوربیک اسید و در برخورد با رادیکال
 هایتوانند رادیکالکنند و با صرف انرژی کمتری میتر عمل میقوی

کانکانول Ra -5های رادیکال آبیدر فاز اکسیژنی را به دام بیاندازند. 
  انرژی آزاد گیبس را آرجیول کمترین میزان آنتالپی وRa -4و 

آرجیول R -4 البته داشتند وهیدروکسید  اکسیژنیدر مقابل رادیکال 
 .(11 جدول ) رادیکال از خود نشان داداین بهترین عملکرد را در برابر 

مشابه با آنچه در فاز گازی مشاهد شد، اختلاف مقادیر بدست آمده 
 برای این دو رادیکال در مقایسه با مولکول شاهد قابل توجه است.

های حاصل شده از این دو ساختار، در بررسی کاتیون رادیکال
اعداد بدست آمده مثبت شد بنابراین ساختارهای مورد بررسی تمامی 

های تواند رادیکالو مولکول شاهد با مکانیسم انتقال الکترون نمی
اکسیژنی هیدروکسید و هیدروژن پراکسید را به دام بیاندازد. به 

 13و  12 هایعبارت دیگر، تمامی اعداد نشان داده شده در جدول
دهنده گرماگیر بودن واکنش هاست که از نظر مثبت است که نشان 
باشد. لازم به ذکر است که این مقادیر پذیر نمیترمودینامیکی امکان

برای آسکوربیک اسید کمتر از دو ترکیب مورد بررسی است که 
بیانگر ایجاد رادیکال کاتیون پایدارتر در نتیجه توزیع بیشتر چگالی 

 ت.کترونی در ساختار این ترکیب اسالابر 
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 اکسيژني )واحدها برحسب کيلوکالری بر مول است(. هایراديکالبا  برخوردتغييرات آنتالپي و انرژی گيبس در فاز آبي در   -11 جدول

 کانکانول

OH● 
ΔH 

 (حذف هيدروژن)
ΔG 

 (حذف هيدروژن)

Ra-1 C H 90/22-  61/24-  

Ra-2 C H 70/16-  76/19-  

Ra-3 C H 21/18-  35/20-  

Ra-4 C H 34/24-  34/26-  

Ra-5 C H 55/25-  61/27-  

Ra-6 C H 24/24-  16/26-  

Ra-7 C H 83/22-  49/24-  

Ra-8 C H 97/16-  76/18-  

Ra-9 C H 00/18-  09/19-  

Ra-10 O H 16/15-  10/16-  

 آرجيول
OH● 

ΔH 
 (حذف هيدروژن)

ΔG 
( هيدروژنحذف  ) 

Ra-1 C H 18/21-  93/22-  

Ra-2 C H 21/22-  14/25-  

Ra-3 C H 78/22-  46/25-  

Ra-4 C H 59/26-  83/28-  

Ra-5 C H 60/15-  59/17-  

Ra-6 C H 91/18-  49/21-  

Ra-7 C H 98/20-  98/22-  

Ra-8 O H 39/13-  69/14-  

 آسکوربيک اسيد
OH● 

ΔH 
 (حذف هيدروژن)

ΔH 
( هيدروژنحذف  ) 

Ra-2 O H 13/0  03/1-  
 

 اکسيژني  هایراديکالهای ايجاد شده در فاز گازی در مجاورت با تغييرات آنتالپي و انرژی گيبس کاتيون راديکال -12 جدول
 )واحدها برحسب کيلوکالری بر مول است(.

 نام ساختار

●OH ●OOH −●
2O 

ΔH 
 )انتقال الکترون(

ΔG 
 الکترون()انتقال 

ΔH 
 )انتقال الکترون(

ΔH 
 )انتقال الکترون(

ΔG 
 )انتقال الکترون(

Cr-87/257 71/257 00/181 41/164 39/164 کانکانول 
Cr-65/265 65/265 93/188 19/172 32/172 آرجيول 

Cr-03/245 90/243 18/167 57/151 56/150 آسکوربيک اسيد 
 

  اکسيژنيهای های ايجاد شده در فاز آبي در مجاورت با راديکالتغييرات آنتالپي و انرژی گيبس کاتيون راديکال -13 جدول
 )واحدها برحسب کيلوکالری بر مول است(.

 نام ترکيب

●OH −●
2O 

ΔH 
 )انتقال الکترون(

ΔG 
 )انتقال الکترون(

ΔH 
 )انتقال الکترون(

ΔG 
 )انتقال الکترون(

Cr-08/279 13/279 24/35 42/35 کانکانول 
Cr-41/279 83/281 57/35 12/38 آرجيول 

Cr-35/272 80/271 51/28 08/28 آسکوربيک اسيد 
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 نتیجه گیری

از گیاه  ترکیب غیرفنلی 2در این مقاله فعالیت آنتی اکسیدانی 
با  DFTهای کانکانول و آرجیول با استفاده از روش به نام گل جالیز

تعیین آنتالپی  از طریق /G(d,p) B3LYP++311-6 مجموعه پایه
پتانسیل و  ی پروتون، آنتالپی تجزیههیدروژن پیوند تفکیک

مورد بررسی قرار  ،دانییتعیین رفتار آنتی اکسجهت یونیزاسیون 
های آزاد در برخورد با رادیکال همچنین رفتار این ترکیبات .گرفت

مورد ارزیابی قرار گرفت. کارآمد ترین  یو آب یمخرب در دو فاز گاز
فعال اهداکننده هیدروژن براساس مقادیر اختلاف  هایموقعیت

آنتالپی تفکیک پیوند نسبت به رادیکال پایدار آسکوربیک اسید در 
با  (H10Cآرجیول )موقعیت  Ra-4متعلق به  ،فاز گاز

ری بر مول و در فاز آب متعلق به لکیلوکا - =71/10ΔBDEمقدار
 است. کیلوکالری بر مول - =72/26ΔBDEمیزان ترکیب به  همان

نیز  پروتونآنتالپی تجزیه  در خصوص پارامترلازم به ذکر است 
 83/193با میزان  Ra-4در فاز گاز مربوط به  کمترین مقدار

با مقدار  ساختارکیلوکالری بر مول و در فاز آب نیز متعلق به همان 
ها، در مقایسه یا سایر رادیکالآرجیول Ra -4 بنابرایناست.  08/145

در فاز البته و  داردهم در فاز گاز و هم در فاز آب عملکرد بهتری 
ی پتانسیل زمینهیند اطلاعات بدست آمده در آبراست. مدتر آآب کار

آرجیول Ra -4عملکرد خوب  ،ی پیوندیونیزاسیون و آنتالپی تجزیه

 مکانیسم انتقال اتم هیدروژن توان نتیجه گرفتو می نشان دادرا 
دارد. بررسی رفتار آنتی  برتریبه نسبت مسیرهای دیگر ذکر شده 

اساس مکانیسم  براکسیژنی های ها در برخورد با رادیکالاکسیدان
 یکه در فاز گاز دهدمیاتم هیدروژن نشان  حذفانتقال الکترون و 

ترین میزان آنتالپی و انرژی آزاد منفی ،آرجیول Ra -4ساختار  ،یو آب
نتایج محاسبات نشان داد که در بررسی قابلیت به  .دگیبس را دار

سوپراکسید، هیدروکسید و اکسیژنی های دام انداختن رادیکال
ساختارهای مورد بررسی با مکانیسم انتقال هیدروژن پراکسید، 

تغییرات آنتالپی و انرژی آزاد مقادیر مثبت  .موفق نیستندالکترون 
از توانایی نتایج بدست آمده از طرفی  کند.گیبس این مهم را تایید می

هیدروژن با مکانیسم حذف اکسیژنی های به دام انداختن رادیکال
در مقایسه با مابقی  آرجیول راRa -4 به وضوح عملکرد بهتر

بررسی  شایان ذکر است .دهدنشان می های مورد بررسیرادیکال
نظیر ترکیبات سایر ترکیبات موثره گل جالیز  اکسیدانی آنتیخواص 

  فنلی این گیاه در دستور کار این گروه تحقیقاتی قرار گرفته است.
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