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 چکیده

آمونیوم سیستئینات (، تترااتیل2222[N[ALA][آمونیوم آلانینات )رااتیلتت( AAILsآمینواسیدی ) کنش چهار مایع یونیبرهم     

(][CYS]2222[Nتترااتیل ،)( آمونیوم گلایسینات][GLY]2222[Nو ) تترااتیل( آمونیوم سرینات][SER]2222[N) با ( کارواکرولCAR )

-کنش آنیوننشان داد شدت برهم( RDFآنالیزهای تابع توزیع شعاعی ) بررسی شد. (MDسازی دینامیک مولکولی )از طریق شبیه

مشخص  سازیزمان شبیه درکل CARمسیر حرکت با بررسی کارواکرول است. -کنش کاتیونکارواکرول بسیار بیشتر از شدت برهم

است را داشته CAR جاییکمترین جابه CYS][2222[N[جایی و در حلال بیشترین جابه N]2222[GLY][در مایع یونی  CAR شد

 است. CYS][2222[N[در حلال  CARتر قویکنش از درگیری بیشتر و برهم که نشان

 

 
 

 مقدمه -١

امروزه جهت ممانعت از فساد مواد غذایی، ترکیبات زیست      

به عنوان افزودنی و نگهدارنده  فعالی که در گیاهان وجود دارند

گیرند تا سلامت و زمان در صنایع غذایی مورد استفاده قرار می

با  (CAR. کارواکرول )[1]ماندگاری مواد غذایی تأمین شود 

 ، آویشن، مرزنجوشدر گیاهانی نظیر  O14H10Cفرمول شیمیایی 

خواص  CAR . [2] شودبه وفور یافت می مرزه وی کوهی پونه

بسیاری نظیر ضد سرطان، ضد باکتری، محافظ قلب و کبد را دارا 

. این مزایا باعث لزوم استخراج این ترکیب زیستی از [3] باشدمی

 های استخراج مختلفی همچوناست. تاکنون روشگیاهان شده

سوکسله، فراصوت، سیال فوق بحرانی، مایکروویو با امواج ریزموج 

است. در هریک از این استفاده شده CARو مایع تحت فشار برای 

ها حلال نقش مهمی بر بازده استخراج دارد. بنابراین، روش

ی انتخاب حلالی با قدرت حلالیت بالا و همچنین عدم تجزیه

از مایعات  ،در این مطالعه بسیار حائز اهمیت است. CARبافتی 

که  شودمی( به عنوان حلال استفاده AAILsیونی آمینواسیدی )

روند و خواص شمار میی سبز بههااز حلال ی جدیدیدسته

کم، پایداری گرمایی و شیمیایی  فردی مانند فشاربخارمنحصربه

 . [4]ی ذوب پایین و حلالیت بالا دارند بالا، نقطه

 
 

 سازیو جزئیات شبیه روش -٢

 B3LPY/6-311++(d,p) یمحاسبات سطح در ساختار اولیه      

 شد. محاسبه  NBOطبق روش  ی جزئیاتم بارسازی و بهینه

ی در جعبه CARجفت یون و چهار مولکول  216تعداد  سپس

 [5] 18/2 یهنسخ یپل ال-دی افزارنرم در یسازی مکعبشبیه

 AMBERمیدان نیروی  از نیرو میدان پارامترهای ند.شد تکرار

و فشار  K 15/298سازی در دمای شبیه .[6] گردید استخراج

atm 1  انجام و برای کنترل دما و فشار از ترموستات و باروستات

و شعاع قطع برابر با  fs 1برندسن استفاده شد. گام زمانی برابر با 

Å 18 سازی برابر با مدت زمان کل شبیه .بودns 35 باشدمی. 
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 گیریبحث و نتیجه -٣

رصد و بیشترین  CARسازی مسیر حرکت در کل زمان شبیه     

، ظه گردیدملاح GLY][2222[N[در  CARجایی حرکت و جابه

انسجام بیشتر و پراکندگی  CYS][2222[N[درحالی که در حلال 

در مایع یونی  CAR ،. بنابرایندادکمتری را از خود نشان 

]CYS][2222[N است. بیشتر درگیر بوده و حلالیت بالایی داشته

 1سازی در شکل در کل زمان شبیه CARمسیر حرکت 

 است.آمده

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 ای هدفهحلال در CARمسیر حرکت  -١شکل 
 

-کنش آنیوندهد برهمنشان می (RDFتوزیع شعاعی )تابع      

در  .ردکارواکرول دا-کارواکرول شدت بیشتری نسبت به کاتیون

][CYS]2222[N و  کنش آنیونشدت برهمCAR  بیشترین و در

][GLY]2222[N  دهدمینشان اتمی  بررسی. باشدمیکمترین 

بیشترین  CARگروه کربوکسیل آنیون و گروه هیدروکسیل 

 به صورت RDF ترتیب .کنندبرقرار میدرگیری را با یکدیگر 
][GLY]2222[N < ][ALA]2222[N < ][SER]2222[N < ][CYS]2222[N 

 .استآمده 2در شکل  RDF. نمایی از نمودار باشدمی
 

 
 CAR -و کاتیونCAR -آنیون RDFنمودار  -٢شکل 

  ایجنت -٤

 ]CYS[-آنیون  داد نشان CARو مسیر حرکت  RDFنتایج      

عمل  ترموفق CARدر مقایسه با سه آنیون دیگر در انحلال 

 .کندمی
 

  تشکر و قدردانی

های مادی و معنوی از دانشگاه فردوسی مشهد بابت حمایت     

 در راستای انجام این پژوهش کمال تشکر را داریم.
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