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  های ترکیب  . باشند مهم گیاه آویشن می  مؤثر ترین ماده موجود در اسانس نعنا و کارواکرول از جمله مواد منتول مهم  ه: چكيد 
  ها آن   آنتی اکسیدانی   ویژگی مهم آنها    های ویژگی دارویی بسیاری می باشند که یکی از    های ویژگی کارواکرول و منتول دو ترکیب مهم با  

این   از  است. هدف  ترکیب شده  این دو  باشد که موجب کاربرد گسترده   ساختاری،  پارامترهایبررسی    پژوهش می 
دو ترکیب   شاخص الکتروندوستی و بار الکتریکی  شیمیایی،  پتانسیل  ، تی سخ  قطبش پذیری،  ،  HOMO-LUMO انرژی  گاف  

 ها ه ب محاس .  باشد می   دی کلرومتان  و   دی متیل سولفوکسید   ٬متانول های  حلال  در  گازی  فاز  در  آنتی اکسیدان منتول و کارواکرول 

 های محاسبه مطابق    . ند ا شده  انجام    311G+(d,p) -6 پایه  مجموعه  با  و  B3LYP روش  با  دانسیته  تابعی  نظریه  از  استفاده  با 

 فاز گازی    در  و   مقدار  ترین بیش   سولفوکسید دی متیل   حلال  در  انرژی  گاف  منتول و کارواکرول   های برای ترکیب   شده  انجام 

 ثیر چندانی  أ به دست آمد. حضور حلال در منتول باعث افزایش سختی شیمیایی شد  و  برای کارواکرول حلال ت  ترین کم 
نکرد.   ایجاد  و کارواکرول   ترکیب  شیمیایی  پتانسیل  مقایسه در سختی شیمیایی  بیش منتول  پذیری   کارواکرول تر  واکنش 

 فاز گازی  در  برای منتول   دوستی ن نرمی و الکترو   تر بودن پتانسیل شیمیایی کارواکرول را نشان داد. نسبت به منتول به دلیل کم   

 نشد.   دیده در فاز گازی و حلال تفاوت چندانی   در مورد ترکیب کارواکرول   و   به دست آمد   مقدار  ترین بیش 

 

 .حلال یاهاثر ٬کارواکرول ٬منتول ٬لومو ـ هومو  ٬چگالینظریه تابعی : هاي كليديواژه
 

KEYWORDS: Density functional theory, HOMO–LUMO, Menthol, Carvacrol, Solvent effects. 
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 عضلات اسپاسم کاهش با نعناع اسانس  که  شد داده نشان همچنین

 .[8،9]شود  می شکم  ناحیه  در  درد  کاهش به،  منجر  گوارش  صاف 
  باشد. [ می 10ه عنوان تسکین دهنده درد ]همچنین منتول ب 

ویژگی های بی حس کننده و ضدعفونی کننده موضعی  منتول دارای  
تحریکات  بردن  بین  از  برای  ای  گسترده  طور  به  و  گلو    است   جزئی 

منتول    کند. ه عنوان آنتی اکسیدان قوی عمل می ب   استفاده می شود. منتول 
های  کند، فعالیت سدیم حساس به ولتاژ را مسدود می   همچنین کانال های 
  [11مکن است عضلات را تحریک کند. ] دهد که م عصبی را کاهش می 

ها به عنوان  [ در مراقبت از دندان 12] ،  پروپوفول   همانند بیهوشی    های ویژگی 
زیبایی مانند تهویه مطبوع    های فرآورده در برخی از   [13عامل ضد باکتری] 

بخش عضلانی ضد اسپاسم  به عنوان یک آرام   مو، بر اساس مواد طبیعی و 
کارواکرول    . [14] شود  آندوسکوپی دستگاه گوارش فوقانی استفاده می و در  

اسانس  .  روغن نارگیل و نارگیل وحشی وجود دارد   از اسانس روغن آویشن، 
درصد از کارواکرول است در حالی که گونه های    75تا    5زیره آویشن دارای  

 [15. ] درصد هستند   45تا    1  دارای تلخ  دارای  

فعالیت ضدالتهابی   کارواکرول که  اندداده نشان های بسیارهمطالع
   [17و 16] قارچی   ضد  اکسیدانتی،  آنتی  و  دردی   ضد  میکروبی،   ضد   و 

اسپاسمودیک  ،  ترومبوتیک  آنتی   [19]   ، عروقی  کننده  شل  [18]   ، آنتی 
  [22]   ، تومری   ضد   [21و 20]   ای، معده   ضدزخم   و   ای معده   کننده محافظت 

مولکولی   .دارد  [23]   استیل  مهارکنندگی  منتول  منتول  ساختار  ایزو   ها و 
[  24]   . و همکاران بررسی شد   Toru Egawa  پراش الکترونی توسط  روش  با  

سازی ساختار مولکولی،  مربوط به بهینه   های محاسبه   پژوهش هدف از این  
پذیری، جرم مولکولی، بار الکتریکی  انرژی بهینه شده، ممان دوقطبی، قطبش 

(، سختی  LUMO-HOMO، گاف انرژی )اختلاف  HOMOE  ،LUMOEها،  اتم 
  های متانول، دی متیل کل، نرمی و الکتروندوستی در فاز گازی و در حلال 

و مقایسه فاز    منتول و کارواکرول   های ب سولفوکسید و دی کلرومتان ترکی 
 های مطالعه شده است. گازی ترکیب با حلال

 

 بخش نظری 
   محاسبههای وشر

 استفاده  شیمیایی  های گونه  فعالیت  نظری  بررسی  های روش  از  یکی 

   . است  چگالی  تابعی  ی نظریه  بر  مبتنی  کوانتومی  های توصیف کننده  از 
 افزار  نرم  کمک با    منتول و کارواکرول  ترکیب  دو  ساختار  پژوهش  این  در 

Gauss View   شدند  بهینه  هندسی  نظر   از   سپس ساختارشان  و  طراحی .  
افزار    ها محاسبه همه   نرم   از   استفاده با    Gaussian 2009   [25]در 
 پایه  مجموعه   با و   B3LYP  روش با  (DFT) 1دانسیته  تابعی  نظریه 

 

1 density functional theory 

 
 کارواکرول ساختار بهينه شده منتول و ـ  1شکل  

 

 )311G+(d,p-6   2و بکارگیری از مدل پیوسته قطبیده   در فاز گازی  (PCM)  

 ( 1)شکل   بهینه شدند.   در فاز حلال 
 

 ها و بحث نتیجه
منتول و کارواکرول     هاب هندسی طول پیوند برای ترکیب   مقدارهای 

   کلرومتان دی   و   دی متیل سولفوکسید   ، متانول های  حلال در فاز گازی و در  
 ( 2و 1  جدول ) اند.  محاسبه شده   DFT/B3LYP/6-311G+(d,p)  با روش 

  [26است. ]  ( آنگستروم 1/ 399  ±  0/ 001در حلقه بنزن )   C-Cطول پیوند  
در حلقه    C-Cدهد طول پیوند  محاسبه شده طول پیوند نشان می   مقدارهای 

آنگستروم    1/ 4073تا    1/ 3948آروماتیک  برای کارواکرول در فاز گازی از  
 های نامستقر بین حلقه بنزن   eکه این محدوده طول پیوند به علت وجود  

    در حلقه بنزن   C-Hتواند باشد. طول پیوند  های مولکول می با دیگر قسمت   

 در فاز گازی    C-H[ است. طول پیوند 26( آنگستروم ] 1/ 101 ± 0/ 005) 
  آنگستروم   1/ 0881تا   آنگستروم   1/ 0872در حلقه آروماتیک برای کارواکرول از  

  دهد ایکس  نشان می   پرتو محاسبه شده طول پیوند طبق پراش    های ر ا د است. مق 
پیوند   گازی    C-Cطول  فاز  در  منتول  برای  سیکلوهگزان   حلقه   در 

ها  محاسبه   های نتیجه و در  [24] آنگستروم  1/ 538آنگستروم تا  1/ 530از 
 می باشد.    1/ 537آنگستروم تا    1/ 530

پذیری منتول و کارواکرول    قطبش  و  دوقطبی  ممان  شده،  بهینه  انرژی   
ممان دو قطبی و قطبش پذیری هر دو ترکیب  .  است  شده  آورده  3جدول  در 

حلال به دلیل برهم کنش یون دو قطبی  کارواکرول و منتول با حضور  
 ممان  شده  انجام  های محاسبه   طبق تر شده است.  حلال و حل شونده بیش 

 مقدار  ترین بیش  دی متیل سولفوکسید  حلال  در  پذیری قطبش  و  دوقطبی 

 ممان های  تغییر   3  است. مطابق جدول  مقدار  ترین کم  گازی  فاز  در  و 

 .کند می  تغییر  ترتیب   این  به  پذیری   قطبش  و  دوقطبی 

 دی متیل سولفوکسید <متانول  <دی کلرو متان <فاز گازی 
 ممان  بردار  جهت د.  ده می  نشان  را  مولکول  بار  توزیع  قطبی  دو  ممان 

   [27]   د. دار  منفی  و  مثبت  بارهای  مراکز  به  بستگی  مولکول  در  قطبی  دو 

2 Polarizable continuum model (1)  density functional theory    (2)  Polarizable continuum model 
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 DFT-B3LYP/6-311+G(d,p) شده ترکیب منتول با روشپارامتر طول پیوند  بهینه    ـ1جدول 

 GEDa [24] دی کلرومتان  دی متیل سولفوکسید  متانول گاز  (Å) طول پیوند

R1 R(1,3) 4254 /1  4254 /1  4254 /1  4254 /1  4254 /1  

R2 R(1,31) 9725 /0  9725 /0  9725 /0  9725 /0  975/0  

R3 R(2,3) 5375 /1  5375 /1  5375 /1  5375 /1  533/1  

R4 R(2,4) 5342 /1  5342 /1  5342 /1  5342 /1  538/1  

R5 R(2,8) 5311 /1  5311 /1  5311 /1  5311 /1  550/1  

R6 R(2,12) 0997 /1  0997 /1  0997 /1  0997 /1   

R7 R(3,6) 5304 /1  5304 /1  5304 /1  5304 /1  530/1  

R8 R(3,13) 0930 /1  0930 /1  0930 /1  0930 /1   

R9 R(4,7) 5271 /1  5271 /1  5271 /1  5271 /1  531/1  

R10 R(4,14) 0946 /1  0946 /1  0946 /1  0946 /1   

R11 R(4,15) 0994 /1  0994 /1  0994 /1  0944 /1   

R12 R(5,6) 5318 /1  5318 /1  5318 /1  5318 /1  533/1  

R13 R(5,7) 5333 /1  5333 /1  5333 /1  5333 /1   

R14 R(5,9) 5275 /1  5275 /1  5275 /1  5275 /1  528/1  

R15 R(5,16) 0982 /1  0982 /1  0982 /1  0982 /1   

R16 R(6,17) 0976 /1  0976 /1  0976 /1  0976 /1   

R17 R(6,18) 0986 /1  0986 /1  0986 /1  0986 /1   

R18 R(7,19) 0967 /1  0967 /1  0967 /1  0967 /1   

R19 R(7,20) 0972 /1  0972 /1  0972 /1  0972 /1   

R20 R(8,10) 5257 /1  5257 /1  5257 /1  5257 /1  532/1  

R21 R(8,11) 5258 /1  5258 /1  5258 /1  5258 /1  533/1  

R22 R(8,21) 0972 /1  0972 /1  0972 /1  0972 /1   

R23 R(9,22) 0951 /1  0951 /1  0951 /1  0951 /1   

R24 R(9,23) 0952 /1  0952 /1  0952 /1  0952 /1   

R25 R(9,24) 0952 /1  0952 /1  0952 /1  0952 /1   

R26 R(10,25) 0943 /1  0943 /1  0943 /1  0943 /1   

R27 R(10,26) 0961 /1  0961 /1  0961 /1  0961 /1   

R28 R(10,27) 0951 /1  0951 /1  0951 /1  0951 /1   

R29 R(11,28) 0930 /1  0930 /1  0930 /1  0930 /1   

R30 R(11,29) 0967 /1  0967 /1  0967 /1  0967 /1   

R31 R(11,30) 0919 /1  0919 /1  0919 /1  0919 /1   
a: Gas Electron Diffraction 

 

  DFT-B3LYP/6-311+G(d,p) شده ترکیب کارواکرول با روشپارامتر طول پیوند  بهینه ـ2جدول 
 دی کلرومتان  دی متیل سولفوکسید  متانول گاز  (Å) طول پیوند

R1 R(1,9) 3718 /1  3718 /1  3718 /1  3718 /1  

R2 R(1,25) 9688 /0  9622 /0  9622 /0  9622 /0  

R3 R(2,3) 5233 /1  5222 /1  5222 /1  5222 /1  
R4 R(2,4) 5403 /1  5394 /1  5394 /1  5394 /1  
R5 R(2,5) 5403 /1  5394 /1  5394 /1  5394 /1  
R6 R(2,12) 0986 /1  0959 /1  0959 /1  0959 /1  
R7 R(3,6) 3993 /1  3967 /1  3967 /1  3967 /1  
R8 R(3,7) 4001 /1  3980 /1  3980 /1  3980 /1  
R9 R(4,13) 0964 /1  0940 /1  0940 /1  0940 /1  

R10 R(4,14) 0967 /1  0943 /1  0943 /1  0943 /1  
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R11 R(4,15) 0954 /1  0930 /1  0930 /1  0930 /1  
R12 R(5,16) 0954 /1  0930 /1  0930 /1  0930 /1  
R13 R(5,17) 0967 /1  0943 /1  0943 /1  0943 /1  
R14 R(5,18) 0964 /1  0940 /1  0940 /1  0940 /1  
R15 R(6,9) 3949 /1  3921 /1  3921 /1  3921 /1  
R16 R(6,19) 0862 /1  0841 /1  0841 /1  0841 /1  
R17 R(7,10) 3948 /1  3931 /1  3931 /1  3931 /1  
R18 R(7,20) 0872 /1  0848 /1  0848 /1  0848 /1  
R19 R(8,9) 4073 /1  4042 /1  4042 /1  4042 /1  
R20 R(8,10) 3972 /1  3955 /1  3955 /1  3955 /1  
R21 R(8,11) 5108 /1  5092 /1  5092 /1  5092 /1  
R22 R(10,21) 0881 /1  0856 /1  0856 /1  0856 /1  
R23 R(11,22) 1001 /1  0972 /1  0972 /1  0972 /1  
R24 R(11,23) 1001 /1  0972 /1  0972 /1  0972 /1  
R25 R(11,24) 0937 /1  0909 /1  0909 /1  0909 /1  

 
 در فاز گازی و محلول  311G+(d,p)-6 مجموعه پایهو با  DFT/B3LYP پذیری با روشانرژی بهینه شده، ممان دوقطبی و قطبش  ـ3جدول 

 منتول کارواکرول
ها ترکیب  

سولفوکسید  دی متیل دی کلرومتان  متان دی کلرو  گاز  متانول   گاز  متانول دی متیل سولفوکسید 
8670/464 - 8676/464 - 8676/464 - 861/464 - 4871/468 - 4877/468 - 4876/468 - 4823/468 - E(RB3LYP) (a.u) 

 (Debye) ممان دوقطبی  6786/1 2657/2 2737/2 1987/2 4882/1 8999/1 9051/1 8557/1

پذیریقطبش 1985/122 1844/161 7006/161 8849/156 2457/123 4889/164 0345/165 8854/159  (a.u.) 

 
 مولکولی   اوربیتال   ترین پایین   و   1شده  پر  مولکولی  اوربیتال  بالاترین 

 [ و 29،28]   .هستند  کوانتوم  شیمی  در  مهمی  بسیار  پارامترهای  2خالی 

 [30]   نقش دارند.  شیمیایی  پایداری   در  دو  هر 
 HOMO  و  الکترون  دادن   ترکیب در  توانایی  دهنده  نشان   LUMO   

 [ اختلاف 31]  است.  الکترون   ر پذیرفتن توانایی ترکیب د  دهنده  نشان 

 ( 1. معادله ) شود می  نامیده  انرژی  گاف  LUMO و  HOMO بین  انرژی 
 

(1)                                                                                  HOMOE- LUMO= Eg E 
 

 باشد  تر کوچک  (  gE)  ، انرژی  شکاف  کمیت  دو  این  اختلاف  چه  هر 

 چه  و هر   .دارد  مطالعه  مورد  ی گونه  تر بیش  شیمیایی  فعالیت  بر  دلالت 

 [32]   .گونه شیمیایی پایدارتر خواهد بود  باشد   زیاد  کمیت   دو  این  اختلاف 
 به  توجه  با  ها الکتروفیل  منتول با   های ترکیب  پذیری واکنش  ترتیب 

ها،  دوست  هسته  با  منتول  ترکیب  واکنش پذیری  ترتیب  و  هومو  های ر ا د مق 
 شده  مطالعه   های حلال  در  و  گازی  فاز  در  لومو های  ر ا د مق  به  توجه  با 
  فاز گازی(   <دی کلرو متان   <متانول   <)دی متیل سولفوکسید   ترتیب  این  به 

  پذیری واکنش  ترتیب  هومو  مقدارهای  به  توجه  با برای کارواکرول    .است 
  شده   مطالعه  های حلال  در  و  گازی  فاز  ها در الکتروفیل  کارواکرول با ترکیب  

 

1 Highest occupied molecular orbital (HOMO) 

 توجه   با  و فاز گازی(    <دی کلرو متان   <متانول   <)دی متیل سولفوکسید 
 کارواکرول  ترکیب  پذیری واکنش  ترتیب  لومو   مقدارهای  به  
   ترتیب  به  شده  مطالعه  های حلال  در  و  گازی  فاز  در  ها، دوست  هسته   با  
 .می باشد   ( دی متیل سولفوکسید   <متانول    <  دی کلرو متان   <فاز گازی ) 

  الکترون ولت     - 7/ 3146هومو    ژی ر ان   مقدار  گازی  فاز  برای ترکیب منتول در 
  الکترون ولت   7/ 31524انرژی   گاف  مقدار  و  الکترون ولت  0/ 00163لومو   و 

الکترون ولت    - 6/ 13344  هومو  ژی ر ان   مقدار ،  گازی  فاز  و برای کارواکرول در 
  الکترون ولت    5/ 78976  انرژی  گاف   مقدار    الکترون ولت و   - 0/ 34367 لومو   و 

هومو و   اختلاف  که ( در نتیجه به دلیل این 2. )شکل است  شده  محاسبه 
بیش   ( gE)  انرژی  شکاف   یعنی  لومو  منتول  می برای  کارواکرول  از     باشد تر 

کارواکرول بوده و در نتیجه منتول  تر از  در نتیجه واکنش پذیری منتول کم 
  های ترکیب  انرژی  گاف   4 جدول  طابق باشد. م پایدارتر از کارواکرول می 

   ترتیب،  به  منتول و کارواکرول 

 ( دی متیل سولفوکسید   <متانول    <دی کلرو متان    <)فاز گازی  

 مربوط  کارواکرول منتول و   ترکیب  انرژی  گاف  مقدار  ترین کم .  کند می  تغییر 

است.   دی متیل سولفوکسید   حلال   مربوط   مقدار  ترین بیش  و  به فاز گازی 
.است  شده  آورده  ( 4(  جدول   اطلاعات در 

2 Lowest unoccupied molecular orbital (LUMO) (1)  Highest occupied molecular orbital (HOMO)  (2)  Lowest unoccupied molecular orbital  (LUMO) 
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 )واحد ها بر حسب الکترون ولت  (  /G(d,p)  DFT/B3LYP+311-6توصیفگرهای مولکولی کوانتومی مربوط به منتول و کارواکرول با روش   مقدارهای    ـ4جدول  

ها ترکیب  
 کارواکرول منتول

 دی کلرو متان دی متیل سولفوکسید  متانول فاز گازی  دی کلرو متان دی متیل سولفوکسید  متانول فاز گازی 

HOMO 31360/7-  37428/7-  37510/7-  36748/7-  13344/6-  27467/6-  27658/6-  25998/6-  

LUMO 00163/0  10340/0  10394/0  09877/0  34367/0-  47429/0-  47592/0-  45987/0-  

31524/7 گاف انرژی   47769/7  47905/7  46544/7  78976/5  80038/5  80065/5  80010/5  

6576/3 سختی شمیایی  7388/3  7395/3  7331/3  8948/2  9001/2  9003/2  9000/2  

-6559/3 پتانسیل شیمیایی   6354/3-  6355/3-  6343/3-  - 2385/3  - 3744/3  - 3762/3  - 3599/3  

8271/1 الکتروندوستی  7674/1  7671/1  7690/1  8115/1  9631/1  9650/1  9463/1  

1367/0 نرمی   13373/0  13370/0  1339/0  1727/0  1724/0  1723/0  1724/0  

 

 
 اربيتال هومو و لومو دو ترکيب منتول و کارواکرول   -2شکل 

 
از   دیگر  مهم یکی  بسیار  های  دهندة    ٬کمیت  نشان  سختی، 

تئوری   در  و  هاست  الکترون  شیمیایی  پتانسیل  کاهش  یا  افزایش 
ساختار الکترونی و فعالیت مولکول ها نقش مهمی دارد و با قابلیت  
است.  مرتبط  مولکولی  شبکة  یک  در  ها  الکترون  پذیری  تحرک 

  های   سامانه سختی به عنوان معیاری برای تعیین و اندازه گیری پایداری  
اندازة  شیمیای و  بار  میزان  به  این کمیت  است.  نیز شناخته شده  ی 

های به نام  پژوهشو اولین بار توسط دو  قطبش پذیری بستگی دارد  
 [33و با در نظر گرفتن تابع چگالی تعریف شد. ] 2پیرسونو  1پار

 ( 2معادله )   شود: های زیر تعریف می ( طبق فرمول ηسختی شیمیایی ) 
 

η =1/2[∂2E /∂N2]v(r)=1/2 [∂μ/∂N]v(r)                                  )2(  
 

1 Parr 

2 Pearson 

E    الکترونی یک الکترون  N،  شیمیایی  سامانهانرژی   ، هاتعداد 
V  پتانسیل ثابت خارجی وμ در منحنی   .باشدپتانسیل شیمیایی می

  . در واقع مقاومت ها استتغییر، مقاومت در برابر  غیرشیمیایی سختی 
هاست. تعریف  در تعداد الکترون  پتانسیل شیمیایی در برابر تغییرها

  دیگری از سختی با توجه به پتانسیل یونیزاسیون و الکترون خواهی   نظری 
 ( 3معادله )باشد: زیر می صورتهب

 

(3)                                                          /2  (IP – EA  )= η 
 

 ون خواهی به ترتیب پتانسیل یونش و الکتر   EAو    IP  در این رابطه ، 
 یونش انرژی  ترتیب به A و  I آن در  که.  های شیمیایی هستندگونه

 بالاترین انرژی  یقرینه معادل که هستند خواهی الکترون  انرژی و

 اوربیتال ترینپایین انرژی یقرینه و شده اشغال  مولکولی اوربیتال

 ( 4، 5) هایمعادله .باشندمی نشده اشغال مولکولی
 

(4  )                              HOMOE-IP =          وLUMOE-EA =  

 

(5)                                           (HOMOE   -  LUMOEη = 1/2 (  
 

هستند،   پایدار  که  طور  ساختارهایی  شکاف به  دارای  معمول 
باشند و بنابراین نسبت به  تری میبزرگ  HOMO-LUMOانرژی  

کوچکتری    HOMO-LUMOساختارهایی که دارای شکاف انرژی  
فعالیت کم طور  بههستند،   مومعمول  این  و  دارند  ضوع لازمة  تری 

هرچه سختی   سختی  بیشینه. طبق اصل  ماکزیمم بودن سختی است
 [ 34تر باشد، آن ترکیب پایدارتر است. ]ترکیبی بیش

 برای   3مارگراو  و ایکوفسکی که همانندی یرابطه به توجه با
برای   مولیکن تعریف  کمک  با و  [35آوردند ] دستبه الکترونگاتیوی

3 Iczkowski and Margrave (1)  Parr       (2)  Pearson 

(3)  Iczkowski and Margrave 
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  زیر  ترساده عبارت با توانمی را شیمیایی پتانسیل الکترونگاتیوی،
 ( 6معادله ) . [36نوشت ]

 

(6 )                                                              [μ=-(I+A)/2] 
 

  . است    (S)شیمیایی  نرمی  کوانتومی،  های کننده  توصیف  از  دیگر  یکی 
گونه  الکترونی  آرایش  در  تغییر  سادگی  میزان  کمیت  این   ی یک 

 شیمیایی  فعالیت باشد تربزرگ هرچه و کند می مشخص را شیمیایی 

نرمی  این.  بود خواهد تربیش نظر مورد یگونه  توصیف شاخص 
 ( 7معادله ) .[37آید ]می دستبه زیر یرابطه از 

 

(7 )                                                             η][S=1/2 

 

دیگر ) دوستیالکترون شاخص  ٬شاخص  که    (ωکل   با  است 
  د. شو می  برآورد  شیمیایی  سختی  و  الکترونگاتیوی  پارامترهای  از  استفاده 
دوستی  مقدار الکترون و خوب الکتروفیل  بالا  دوستیالکترون مقدار
دست  به  کند. و از رابطه زیر  می توصیف  را خوب دوست هسته کم،
 ( 8معادله ) .[38آید ]می

 

(8  )                                                                 2η]/2[ω=μ 
 

جدول  شیمیایی،  پتانسیل کل، سختی مقدارهای  4مطابق 

برای منتول و کارواکرول    شده محاسبه  کل نرمی و الکتروندوستی
سختی شیمیایی با حضور   منتول، در  جدول است. مطابق  شده داده

تر یابد و به عبارت دیگر در فاز گازی سختی کمحلال افزایش می 
  ترین مقدار  و فاز حلال کم در نرمی نیز   و  دوستیاست. الکترون

  .دارد را مقدار ترینبیش در فاز گازی
  دوستی سختی شیمیایی، نرمی و الکترون   مقدارهای   در کارواکرول، 

ندادند.  نشان  محسوسی  تفاوت  حلال  فازهای  و  گازی  فاز  در 
  سامانه  از رهایی به الکترونها تمایل گیریاندازه شیمیایی پتانسیل

انتقال  سامانه دو  بین بالا  شیمیایی  پتانسیل اختلاف.  است   به 
در حالت گازی نسبت به  برای منتول    [39] میکند. کمک الکترون

حلال پتانسیل شیمیایی منفی تر است یعنی پایدارتر است و تمایل  
  نسبت مثبت تر به به واکنش پذیری کمتری دارد و در دی کلرو متان 

ها  لاست و واکنش پذیری بالاتری نسبت به حالت گازی و سایر حلا
نشان این  حلالمی  دارد.  در  ترکیب  این  ثابت دهد  با   های 

یا غیرقطبی وا پایین  الکتریک  از خود کنش پذیری بیشدی  تری 
های منتول در حلال  ترپایداری بیش  ٬دهد. به نظر می رسدنشان می

 حل شونده باشد.    ـهای یون دو قطبی  حلال  قطبی به دلیل برهم کنش 
بیش  پذیری  واکنش  گازی  حالت  در  کارواکرول  حالت  برای  از  تر 

حلال است زیرا در فاز گازی پتانسیل شیمیایی مثبت تری از خود  
جا نیز مانند منتول در حضور حلال غیر قطبی  نشان می دهد. در این

 تر است. دی کلرومتان  واکنش پذیری نسبت به دو حلال دیگر بیش
 استفاده با  منتول و کارواکرول  مولیکن  بارالکتریکی  های محاسبه

شود، در ترکیب می  دیده   که  گونه اجرا شده همان    NBOدستور   از 
  دارند. مثبت الکتریکی بار های هیدروژن اتم  همه گازی فاز  در  منتول 

 دیگر   از   تری کم  مثبت  بار  ، 13H اتم   را دارد   منفی  بار  ترین بیش   1O  اتم 

    . دارد  تری بیش   مثبت   بار   1O به  متصل  3C مقابل،  در و    دارد  هیدروژن  های اتم 
 و  دی متیل سولفوکسید ،  متانول های  حلال  در  منتول  مولکول  برای  ها نتیجه  این 

 همه  گازی  فاز  در  در ترکیب کارواکرول   .است  صادق  نیز  دی کلرو متان 

 تری کم  مثبت  بار  ،  13H اتم .  دارند  مثبت   بارالکتریکی  های هیدروژن اتم 

  1O اتم  در  طورعمده  به  منفی  بار   ترین بیش  و  دارد   هیدروژن  های اتم  دیگر  از 
  ها نتیجه   این .  دارد  تری بیش  مثبت  بار  1O  به  متصل  9C درمقابل، .  دارد  قرار 

 سولفوکسید  دی متیل ،  متانول های  حلال   در   کارواکرول مولکول   برای
 . است  صادق  نیز  دی کلرو متان و 

 گازی فاز در منتول 3C و 1O هایاتم مثبت و منفی بار مقایسه

 هایاتم مثبت و منفی بار مقایسه شده و نیز  مطالعه هایحلال و

 1O9  وC   شده مطالعه هایحلال و گازی فاز در کارواکرولترکیب 

و    که  دهدمی نشان منتول  ترکیب  دو  هر  در  الکتریکی  بار  توزیع 
  تر افزایش یافته است و  بیشهای قطبی  کارواکرول با حضور حلال

  و مقدار ترینبیش ٬دی متیل سولفوکسید حلال در مقدارهای این
 .  دارد را الکتریکی بار  مقدارهای گازی کمترین فاز در

   فاز گازی(  دی کلرومتان    متانول    )دی متیل سولفوکسید  

 تواندمی ترتیب این در ترکیب و بین حلال هیدروژنی پیوند تشکیل

ها از جمله مولکول  ویژگی های( بسیاری از  5(  باشد. جدول مؤثر
 .  ها بستگی داردممان دوقطبی و قطبش پذیری  به بار الکتریکی اتم

 

 گیری تیجه ن 
منتول و کارواکرول درمولکول  پژوهش این در   و  گازی فاز های 

 روش با   دی کلرو متان  ودی متیل سولفوکسید    ، متانولهای  حلال
DFT/B3LYP  مجموعه و  شدند   بهینه  311G+(d,p)-6 پایه با 

مقایسه  و   مطالعه   هایحلال و گازی فاز به  شدمورد    .پرداخته 
تغییرنتیجهبررسی   و قطبش   سختی و  انرژی گاف میزانها  های 
  های حلال در و گازی فاز منتول و کارواکرول در  هایترکیب   پذیری
باعث افزایش   نشان دادند که حضور حلال در منتول   شده مطالعه

و شده  شیمیایی  ت  سختی  حلال  کارواکرول  چندانی  أبرای   ثیر 
   برای ترکیب منتول   دوستی ایجاد نکرد. نرمی و الکترون ی  ی سختی شیمیا در  
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 در منتول و کارواکرول در فاز گازی و محلول   311G+(d,p)-6  و با مجموعه پايه   DFT/B3LYP  ها مربوط به منتول و کارواکرول با روش بار الکتريکي اتم    -   5جدول  

ها ترکیب منتول کارواکرول  
 شماره  اتم  بار الکتریکی

کلرومتان دی    گاز  متانول دی متیل سولفوکسید دی کلرومتان  گاز  متانول دی متیل سولفوکسید 
- 70060/0  - 70273/0  - 70251/0  - 68202/0  - 76778/0  -0.77094 - 77061/0  - 74183/0  O 1 
- 24035/0  - 24061/0  - 24058/0  - 23832/0  - 23319/0  - 23360/0  - 23356/0  - 23045/0  C 2 
- 00782/0  - 00826/0  - 00821/0  - 00463/0  13044/0  13051/0  13050/0  13009/0  C 3 
- 56647/0  - 56677/0  - 56674/0  - 56359/0  - 38858/0  - 38857/0  - 38857/0  - 38837/0  C 4 
- 56647/0  - 56677/0  - 56674/0  - 56359/0  - 22644/0  - 22638/0  - 22639/0  - 22676/0  C 5 
- 26568/0  - 26730/0  - 26713/0  - 25349/0  - 40036/0  - 40053/0  - 40052/0  - 39895/0  C 6 
- 23845/0  - 23949/0  - 23938/0  - 22944/0  - 37600/0  - 37615/0  - 37613/0  - 37480/0  C 7 
- 10733/0  - 10674/0  - 10680/0  - 11177/0  - 22747/0  - 22700/0  - 22705/0  - 23140/0  C 8 

31635/0  31562/0  31570/0  32229/0  - 57008/0  - 57035/0  - 57032/0  - 56756/0  C 9 
- 18717/0  - 18804/0  - 18795/0  - 17876/0  - 57274/0  - 57307/0  - 57303/0  - 56974/0  C 10 
- 61529/0  - 61597/0  - 61590/0  - 60953/0  - 58025/0  - 58064/0  - 58060/0  - 57684/0  C 11 

19716/0  19779/0  19772/0  19223/0  1957/0  19671/0  19660/0  18889/0  H 12 
19680/0  19685/0  19685/0  19569/0  17713/0  17713/0  17713/0  17600/0  H 13 
20164/0  20217/0  20212/0  19784/0  20654/0  20676/0  20673/0  20526/0  H 14 
20341/0  20322/0  20324/0  20463/0  19612/0  19624/0  19623/0  19482/0  H 15 
20341/0  20322/0  20324/0  20463/0  18901/0  18920/0  18915/0  18716/0  H 16 
20164/0  20217/0  20212/0  19784/0  20836/0  20878/0  20793/0  21107/0  H 17 
19680/0  19685/0  19685/0  19569/0  19136/0  19236/0  19225/0  18374/0  H 18 
21904/0  21928/0  21926/0  21577/0  20249/0  20263/0  20261/0  20143/0  H 19 
21032/0  21115/0  21106/0  20336/0  19079/0  19110/0  19107/0  18895/0  H 20 
20989/0  21096/0  21085/0  20102/0  20139/0  20052/0  20610/0  20854/0  H 21 
21386/0  21485/0  21474/0  20877/0  20134/0  20130/0  20130/0  20104/0  H 22 
21386/0  21484/0  21474/0  20586/0  20156/0  20164/0  20163/0  20089/0  H 23 
22370/0  22417/0  22412/0  21999/0  19520/0  19537/0  19535/0  19408/0  H 24 
48773/0  48952/0  48933/0  47244/0  19307/0  19336/0  19332/0  19092/0  H 25 

    20097/0  20088/0  20089/0  20106/0  H 26 
    19908/0  19946/0  19942/0  19672/0  H 27 
    19498/0  19541/0  19537/0  19199/0  H 28 
    2026/0  20198/0  20199/0  20219/0  H 29 
    19982/0  19961/0  19963/0  20045/0  H 30 
    46551/0  46718/0  46701/0  45143/0  H 31 

 

کمترین  مقدار  و برای ترکیب     ترین مقدار و با حضور حلال فاز گازی بیش 
 مقایسه نیز    و    نشد.   دیده کارواکرول  در فاز گازی و محلول تفاوت چندانی  

واکنش پذیری    دهنده  منتول و کارواکرول نشان  ترکیب  شیمیایی  پتانسیل 
دن پتانسیل شیمیایی  تر کارواکرول نسبت به منتول به دلیل کمتر بو بیش 

تر  به دلیل طول بیش   باشد. که ممکن است پایداری منتول کارواکرول می 
 رزونانس پیوندهای دوگانه در ساختمان شیمیایی آن باشد. 

  بالا   های روی ترکیب   گوناگون های  ل اثرات حلا   های نتیجه با بررسی  
انی  آنتی اکسید  ویژگی تر شود پذیری بیش توان دریافت که هرچه واکنش می 

های منتول  ترکیب آنتی اکسیدانی    ویژگی   توان تر می شود و  در نتیجه می بیش 
 بهبود بخشید. ،  تر های  مناسب گیری حلال و کارواکرول را با به کار 

 
1397/  12/  20 ش:پذير تاريخ   ؛  1397/  07/  26:   دريافت تاريخ 
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