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 چکیده 

-1، ([ALA][PMIM]) اتمتیل ایمیدازولیوم آلانین-3-پروپیل-1 (AAILsیونی آمینواسیدی ) چهار مایعکنش چگونگی برهم     

-1و  ([ALA][PMIM]) اتمتیل ایمیدازولیوم گلایسین -3-پروپیل-1، ([ALA][PMIM]) اتمتیل ایمیدازولیوم سیستئین-3-پروپیل

سازی دینامیک به کمک شبیه ( CARبا ترکیب زیست فعال کارواکرول )( [ALA][PMIM]) اتمتیل ایمیدازولیوم سرین -3-پروپیل

 [ALA][PMIM]حلال   در CARانحلال بیشترین مقدار  نشان داد CAR (PMF) پتانسیل نیروی میانگینبررسی شد. نتایج مولکولی 
( حاکی از آن است که چگالی SDFنتایج حاصل از تابع توزیع فضایی ) است. [GLY][PMIM] و کمترین انحلال متعلق به حلال

 باشد.می CARبسیار بیشتر از چگالی احتمال حضورکاتیون اطراف  CARاحتمال حضور آنیون در اطراف 

 
 

 مقدمه  -١

یک   O14H10C( با فرمول شیمیایی CAR)کارواکرول           

در گیاهانی مانند آویشن، مرزنجوش،  مونوترپن فرار فنولی بوده و

 CAR. خواص فراوان [1] وجود داردکوهی و مرزه یریحان، پونه

مانند ای در صنایع مختلف است کاربردهای گستردهباعث شده

ها صنایع غذایی، آرایشی و بهداشتی داشته باشد. ساختار، ویژگی

است. خواص و کاربردهای فراوان آمده 1در شکل  CARو کاربرد 

CAR است. روش استخراج با باعث اهمیت استخراج آن شده

های معمول استخراج ترکیبات زیستی موجود حلال یکی از روش

اسب نقش مهمی در روش در گیاهان است که انتخاب حلال من

( که AAILsاستخراج دارد. مایعات یونی آمینواسیدی )

خواص دارای روند های سبز به شمار میحلالجزء

فردی نظیر فشاربخار کم، قدرت انحلال بالا، پایداری منحصربه

به همین دلیل در این . [3, 2] و شیمیایی بالا هستندگرمایی 

 است.استفاده شدهسبز عنوان حلال به  AAILsپژوهش از 

 
 

 کاربرد خواص ساختار

 صنایع غذایی: ضد سرطان 

 ضد باکتری ادویه و نگهدارنده

 صنایع بهداشتی: ضد اسپاسم

 محافظ قلب و کبد شویهی معطر و دهانماده

 صنایع آرایشی: نتی اکسیدانآ

 آنتی بیوتیک ی اکسیداسیون چربیممانعت کننده

 [5, ٤, ١] CARو کاربرد ها یساختار، ویژگ -١شکل 

 

 سازیو جزئیات شبیه روش -٢

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

 شد. محاسبه  NBOروش  با ی جزئیاتم هایبارو  انجام هاگونه

 یسازی مکعبی شبیهدر جعبه CARمولکول  4و  جفت یون 216

از میدان نیروی  وتکرار  [6] 18/2 یهنسخ یپل ال-دی افزارنرم در

AMBER [7] شعاع قطع استهاستفاده شد .Å 18  و گام زمانی

fs 1  سازی به مدت شبیهبوده وns 35  در دمایK 15/298  و

       انجام شد. atm 1فشار 
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 گیری بحث و نتیجه -٣

( مشخص شد چگالی SDFآنالیز تابع توزیع فضایی )مطابق با      

)به عنوان  CARحضور آنیون )ابر سبز رنگ( در اطراف احتمال 

ی مرجع( بسیار بیشتر از چگالی احتمال حضور کاتیون )ابر گونه

کند مشاهده تأیید می. این باشدمی CARقرمز رنگ( در اطراف 

 CARبیشترین احتمال حضور آنیون در سمت گروه هیدروکسیل 

 دهد.را نمایش می SDFنمایی از  2باشد. شکل می

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

آنیون )سبز( و کاتیون )قرمز( اطراف  SDF -٢شکل 

CAR  درAAILs 
 

محاسبه  CAR( برای PMFمیانگین )نیروی پتانسیل مقدار      

متعلق  CARبیشترین میزان انرژی انحلال  نشان دادو نتایج شد 

 [GLY][PMIM] و کمترین مربوط به [ALA][PMIM]به حلال 

 یحل شده به واسطه CARشود نتیجه می ،بنابراین. باشدمی

از انحلال بیشتر  حاکیشود که به سختی رها می  ]ALA[-آنیون 

CAR ترتیب است اتتوسط آلانین .PMF  به صورتمحاسبه شده 

[PMIM][GLY] < [PMIM][CYS] < [PMIM][SER] < [PMIM][ALA] 
 دهد.را نشان می PMFنمودار  3. شکل باشدمی

 

 
       CAR برای  PMFنمودار  -٣شکل 

  ایجنت -٤

نشان داد آنیون آلانینات  PMF و SDFحاصل از های بررسی     

بیشترین  CARهای دیگر در انحلال در مقایسه با آنیون

 است.تر عمل کردهداشته و موفقرا تأثیرگذاری 

 

   تشکر و قدردانی

های مادی و معنوی از دانشگاه فردوسی مشهد جهت حمایت     

    نتیجه رسیدن این پژوهش نهایت تشکر را داریم. در راستای به
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