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 مقدمه   -1
با فرمول    گیاهی  ترکیب زیستی(  CAR)   کارواکرولاست.  شده های گیاهی  افزودنی  ظهورموادغذایی سالم باعث    قاضای ت

یافت   ی کوهی و آویشنپونه   گیاهانی مانند  در  و   است   ی سرطانضدو    اییباکتری، آنتییاکسیدانخواص آنتی  و O14H10C  شیمیایی

کاربرد داردآر  صنایع غذایی،  و در  3شود  می  بهداشتی  و  از گیاهان  CARنظیر  . خواص بی4  ;2  ایشی  استخراج آن  الزام    باعث 

حلال انتخابی بسیار    که  است  این ترکیباتروشی مطلوب برای استخراج  است. استخراج با حلال  شده   حاوی این ترکیب زیستی

می  دلیل مهم  به  مستقیم    باشد.  مردمبا    CARارتباط  از    ،سلامت  سبز  حلالاستفاده  می های  یونی یابنداهمیت  مایعات   .

پذیری بالا، سمیت بسیار پایین و پایداری گرمایی تخریبزیست وفشاربخار کم، حلالیت  مانند ی خواص با (AAILs) آمینواسیدی 

متشکل از کاتیون   AAILsبا    CAR  کنشاند. در این پژوهش برهمهای سبز مورد توجهحلال  روزه به عنوان ام  1  بالا   و شیمیایی

  ی پروپیل ایمیدازولیوم با سه گروه کربوکسیل نحوی که زنجیره . به گیردمی   سینات مورد بررسی قراریایمیدازولیوم و آنیون گلا
(COOH ،) آمین (2NH )و هیدروکسیل  (OH )کنش نقش ساختار کاتیون در برهم ودار عامل CAR  با AAILs  مورد مطالعه قرار

 .گیردمی 
 

 ها روش  -2
الکترونی           با روش  بهینهB3LPY/6-311++(d,p)   ها در سطح محاسباتیگونه ساختار  و  اتمی   NBOسازی  بارهای جزئی 

بودن سیستم  توده  به  توجه  با  اسازی در جعبهها شبیهمحاسبه شد.  و  نی مکعب  و    216جام  در   CARمولکول    4جفت یون 

نیروی    18/2  5ال پلی_دی افزار  نرم از میدان    atm  1و فشار    K  15/298دمای    سازی دراستفاده و شبیه   AMBERتکرار شد. 

  .صورت پذیرفت ns  35سازی به مدت شبیه  بوده و  fs 1و گام زمانی  Å 18 شعاع قطع .شدانجام 
   

 گیری بحث و نتیجه -3
         ( تابع توزیع فضایی  از  نتایج حاصل  بنفش( در  می نشان    )1شکل  ((  SDFبررسی  )ابر  آنیون  دهد چگالی احتمال حضور 

  [GLY]-ضور مربوط به آنیون  یشترین چگالی احتمال حباین در حالی است که    بیشتر از کاتیون )ابر قرمز( است.  CARاطراف  

،  2سازی رصد شد و مطابق با شکل  در کل زمان شبیه   CARباشد.  همچنین مسیر حرکت  می  MIM][GLY]2[PNHدر حلال  

CAR    سیستم سیستم    [GLY][PMIM]در  در  و  جابه   MIM][GLY]2[PNHبیشترین  از کمترین  نشان  که  داشته  را  جایی 

یکسان و به صورت زیر   CARو مسیر حرکت     SDFی  این حلال دارد. ترتیب نتیجه  [GLY]-با آنیون    CAR  درگیری بالای 

 2[PNH[GLY][PMIM  <   [PCOOHMIM][GLY]  <   [POHMIM][GLY]   <   MIM][GLY][                             است:
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 سازی در کل زمان شبیه  CAR مسیر حرکت -2شکل CAR آنیون )بنفش( و کاتیون )قرمز( اطراف SDF نمودار -1شکل

          

         ( شعاعی  توزیع  تابع  بیان  RDFنتایج  برهم  کندمی (  کاتیون  به  نسبت  با  آنیون  شدیدتری  می   CARکنش  کند.  برقرار 

 3که در شکل    RDF. نمودار  دارد  CARآنیون نقش تأثیرگذارتری در انحلال    شوددر تأیید نتایج قبل مشخص می بنابراین،  

می آمده  مشخص  عاملاست  برهم کند  شدت  افزایش  باعث  کاتیون  کردن  آنیوندار  کاتیون  CAR -کنش  شود.  می CAR -و 

 کند. تر عمل میموفق  CARنسبت به دو گروه عاملی دیگر در انحلال  2NHدهد گروه عاملی  همچنین نتایج نشان می 

 

 

 های مورد مطالعهیون کارواکرول در حلال تکارواکرول و کا-آنیون RDFنمودار   -3شکل 
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