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 چکیده

وثره موجود در اسانس این گیاه م یکهای دارویی فراوان است. تیمول از تیره لامیاسه دارای ارزش thymus vulgaris ویشن باغی با نام علمیآ

باشد که ها میها خاصیت آنتی اکسیدانی آنباشند که یکی از خواص مهم آنیب مهم با خواص دارویی بسیاری میترک تیمو ل یک .باشدمی

و تئوری به حل  یاضیعموماً با استفاده از اصول رکه  یمحاسبات یمیشبا استفاده از  تحقیق در این .شده است موجب  کاربرد گسترده این ترکیب

 و با مجموعه پایه B3LYPز طریق نظریه تابعی دانسیته با روش و ا 90افزار گوسین با استفاده از نرم تیمول، ساختار پردازدمسائل شیمی می

6-31G*  هایو مدل CPCM و IEFPCM اد گیبس آز فیزیکی انرژیسپس با استفاده از روابط شیمی .ندمحاسبه شدحلال  انرژی تعیین برای

 و دی متیل سولفوکسید ،اتانول) هایحلالاکسیدانی تیمول در شد و خاصیت آنتی موجآمده به طور تئوری، تبدیل به پتانسیل نیمها بدستآن

بدست دار مقترین بیش اتانولبرای حلال   IEFPCMو  CPCM  های روش باتیمول  موجدیر پتانسیل نیمامق ی قرار گرفت.( مورد بررسهپتان

 تر است. اکسیدانی بیشتر باشد خاصیت آنتیآمد. هرچه پتانسیل نیم موج منفی
 

 .محاسباتی شیمی ،تیمول اکسیدانی،آنتی خاصیت موج،نیم پتانسیل الکتروشیمی، :کلیدواژه
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 مقدمه

از  های طبیعیرویی منابع ارزشمند آنتی اکسیدانگیاهان دا

ل قبیل برخی ترپنوئیدها و ترکیبات فنلی هستند و دارای پتانسی

ای هاکسیدانایگزینی مناسب برای آنتیبالا به عنوان ج

 باشند.می سنتزی در کاهش استرس اکسیداتیو

دارای  عنوان مثال، پونه کوهی، آویشن، ریحان و نعناعبه

 محافظت از سلول در مقابلفعالیت قوی آنتی اکسیدانی و 

 د.های آزاد هستنرادیکال

های های فنلی فعالیتعلاوه بر این، مواد دارای گروه 

 .[9-7] دهندهای سرطانی نشان میمحافظتی را در بیماری

ا هها و رومی، مصریآویشن معمولاً از زمان یونانیان باستان

برای طعم، عطر و نگهداری و همچنین در در غذاها عمدتا 

 گرفته است.داروهای قومی مورد استفاده قرار می

تیمول، کارواکرول و ترپینین ترکیبات اصلی روغن آویشن  

 . [8]هستند 

-توان به دلیل فعالیت بازدارندگی روی باکتریاز تیمول می

های عفونی دهان استفاده کرد های دهان، در درمان بیماری

[99-0] . 

-های ساختاری، واکنششیمی محاسباتی در تعیین ویژگی

 کوچک، هایمولکول ها،اتم خواص سایر و پذیری

 اربردک هاسیستم سایر و جامدات ها،بسپار ها،ماکرومولکول

 . دارد

های توان ساختارمی باتیشیمی محاس توسط همچنین

 رب را هامولکول خواص سایر و پذیریشیمیایی، واکنش

  .]99-96[کرد  بینیپیش فیزیک قوانین اساس

هایی است که در درك روش یمحاسبات یمیش ن،یعلاوه بر ا

 .[97] روندمولکولی به کار می هایسیستمبینی رفتار و پیش

به  (DFT)ی چگال یتتابع یهینظر ر،یاخ یهاسال یط در 

 یگهمبست برآورد یمناسب برا یروش محاسبات کیعنوان 

 است. داده شده ترشگس یالکترون

 

 داشبیم یالکترون یچگال ،هینظر نیدر ا تیکمّ نیترمهم 

[90 -98]. 

های تقریب برای بررسی تاثیر حلال ترین روشیکی از مهم

است.  CPCMهای ترمودینامیکی روش ی دادهدر محاسبه

ونده شی اثر متقابل بارهای ذرات اتمی حلال و حلکه بر پایه

 باشد. کوانتوم میاز نگاه 

 انیجر ،آن در که است یلیپتانس واقع در موجنیم پتانسیل

 .است حد انیجر نصف

-یم ستفادها باتیترکیی کیفی شناسا یبرا لیپتانس نیا از 

 .گردد

E1ی عنصر هر یبرا یکل طور به 

2

 که دارد وجود یمخصوص 

 .ستین وابسته انتشار بیضرا جز یپارامتر چیه به

 بردن بین از ای مهار باعث که هستند ترکیباتی ها اکسیدان آنتی

 از را هاسلول و شوندمی شده آزاد هایرادیکال عملکرد

 روند با نبنابرای کنند،می محافظت ترکیبات این مضر اثرات

 .کنندمی مبارزه مختلف هایبیماری گسترش و پیری

 بدن در آزاد هایرادیکال تشکیل از توانندمی مواد این 

 نبد بر را هاآن اثر تشکیل صورت در و کرده جلوگیری

 . [09] دهند کاهش

 ارامترهایپ به مربوط ترکیب یک اکسیدانیآنتی فعالیت

 که است نآ اکسیداسیون پتانسیل ویژه به الکتروشیمیایی،

 .کندمی فراهم را الکترون اهدای برای لازم انرژی مقدار

 زیاد یبترک یک اکسیداسیون پتانسیل وقتی حقیقت، در 

 تیآن فعالیت و کندمی ساطع الکترون راحتی به باشد،

 .[09] بود خواهد تربیش آن اکسیدانی

ر د موج تیمول هدف از این پژوهش محاسبه پتانسیل نیم

ی لهبوسیمتیل سولفوکسید و هپتان دی ،های اتانولحلال

 باشد.محاسباتی می روش
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 هامواد و روش

 وEthanol سه حلال  تیمول در ساختار تحقیق این در

DMSO و Heptane   افزار نرم کمکبا Gauss View   

 .شدند بهینه هندسی نظر از سپس ساختارشان  و طراحی

از  استفادهبا   Gaussian 2009همه محاسبات در نرم افزار 

 مجموعه با و  B3LYP روشو   (DFT) دانسیته تابعی نظریه

 CPCM هایمدلو بکارگیری از   گازیدر فاز   *31G-6 پایه

حاسبه  ها متعیین پتانسیل نیمه موج در حلال رایب IEFPCM و

 .شدند

 ترکیب اءیاح و دیاکس حالت نستندا کهبا توجه به این نکته 

 آزاد یانرژ ریمقاد آوردن بدست یبرا و استی ضرور

حالت اکسایش و کاهش  9باشد، در شکل یم لازم بسیگ

 تیمول نشان داده شده است. 
 

 ایش و کاهش تیمولاکس: حالت 9 شکل

 

 در لموج تیمول، ابتدا مولکوبرای بدست آوردن پتانسیل نیم

 بهینه گوسین افزارکاهش با استفاده از نرماکسایش و  حالت

 .شد

 حالت در کاهش آن و اکسایش هایحالت G0سپس مقادیر  

دی متیل سولفوکسید و  ،اتانول هایدر فاز حلال و گازی

Gtotal∆ و نیز مقادیرهپتان 
بدست آمد و در  مولکول برای 0

 موج محاسبه گردید.نهایت مقدار پتانسیل نیم

 

در حالت اکسایش و  تیمولی ساختار بهینه 0در شکل  

 کاهش نشان داده شده است.

 

 حالت کاهش تیمول حالت اکساییش تیمول

 
 

 در حالت اکسایش و کاهش تیمولساختار بهینه  :0شکل 

 

 بحثنتایج و 

و روش  *DFT/6-31Gخط دستور  و 90 گوسین یبرنامهاز 

ی ساختار الکترونی، به منظور مطالعه CPCMپوشی حلال

پوشی، انرژی آزاد گیبس برای واکنش انرژی حلال

 استفاده شده است. تیمولاکسیداسیون 

 لمولکو یبهینه شکل باید ابتدا محاسبات انجام برای 

 .شود مشخص

مورد  هایمولکول، انرژی یسپس با استفاده از شکل بهینه 

 آید.نیاز بدست 

در حالت گازی و محلول مورد  ترکیب تیمولکار  این در

ه از انرژی ها با استفادموج آنبررسی قرار گرفت و پتانسیل نیم

 .]00-05[آمد آزاد گیبس بدست 

 دستب برای مولکول یک کاهش و اکسایش شکل دانستن

 .باشدمی ضروری گیبس آزاد انرژی مقادیر آوردن

 
 
 
 

 حالت کاهش تیمول حالت اکساییش تیمول
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 مولکول اءیاح و دیاکس شکل نستندا کهبا توجه به این نکته 

 یانرژ ریمقاد آوردن بدست یبرا و استی ضرور تیمول

  .باشدیم لازم بسیگ آزاد

-می 3شکل  صورت به تیمول مولکول یبرا ایشاکس روند

 .باشد
 

 

 تیمول ایش الکتروشیمیاییاکسمکانیسم  :3 شکل
 

G total∆ آوردن مقدار برای بدست 
لازم است که طبق روابط 0

 کرد.عمل 3تا  9

 یسبهمحا و ترکیبات و احیاء اکسید شکل شدنمشخص با 

∆G total
-نیم پتانسیل توانمی 0 یرابطه آن در جایگذاری و 0

 آورد. بدست را ترکیب موج
 

 

 ∆Ggas
° = Ggas

° (AH) − Ggas
° A                                           (9) 

  
∆∆Gsolv

° = G°(AH(solv) − AH(g)) −   G°(A(solv) −

A(g))   (0)                                                                   

          

 ∆Gtot
° = ∆Ggas

° + ∆∆Gsolv
°  (3)                                              

       

 ΔG°= nf ( E° -E°ref)                                                 )0(  

 

ی ولتامتری انرژی آزاد گیبس برای فرآیند چرخه

ه های گازی و محلول بدر حالت اکسیداسیون ترکیب تیمول

 .باشدصورت زیر می
 

 
چرخه ی ولتامتری انرژی آزد گیبس :0شکل   

  

ترکیب  برای که (0ولتامتری )شکل  یچرخه در که همانطور

 ت،اسشده  نظرگرفته محلول در و گازی هایحالت در تیمول

 چارد ترکیبات این محلول، و گازی هایحالت در تغییر با

شوند یم اکسیداسیون فرآیند در گیبس آزاد انرژی تغییرات

[06]. 

در حالت  تیمولبرای  G0با توجه به خروجی گوسین مقدار 

G gas∆اکسایش و کاهش استخراج و سپس مقادیر 
0 ،

∆∆G solv 

0، ∆G total
0 E 1و   

2

ر طومحاسبه گردید که نتایج به 

نشان داده شده است. 9خلاصه در جدول 
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و   *31G-6 و با مجموعه پایه B3LYP( بر حسب هارتری با استفاده از با روش Heptanو  EtOH) ،DMSOدر حالت اکسید و احیاء در فاز گازی و فاز سه حلال   تیمول G0 -9جدول 

 IEFPCMو  CPCMهای مدل

 

 
 

 

𝐄𝟏  -0جدول 

𝟐

، EtOHهای در حلالتیمول )بر حسب میلی ولت( 

DMSO  وHeptan  بر حسبKj/mol  از با روشB3LYP  و با مجموعه

 IEFPCMو  CPCMهای و مدل  *31G-6 پایه
 

E1/2 

IEFPCM 

E1/2 

CPCM 

Solvent Comp. 

-215.797 
-215.798 

 

Ethanol 

 
thymol 

-215.797 
-215.797 

 

DMSO 

 

-213.797 
-213.795 

 

Heptane 

 
 

 

مشابه   IEFPCMو   CPCM محاسبات با  هر دو روشج ینتا

 هم به دست آمدند.

 اتیمحاسب نتایج بر زیادی تأثیر روش که فهمید توانمی 

 .نداشت

قطبی  یهابا حلال تیمولبرهم کنش ابر الکترونی  از طرفی

واسط پایدارتری تشکیل خواهد شد  تر خواهد بود و حدبیش

های لالتری در حبنابراین ترکیب تمایل به اکسایش بیش

ری خواهد تیعنی پتانسیل اکسایش بیشقطبی خواهد داشت 

 داشت. 

آید با افزایش قطبیت حلال بر می 0 همانطور که از جدول

ر الکترون تنتیجه راحت پتانسیل اکسایش افزایش یافته و در

 داده و دارای خاصبت آنتی اکسیدان بالاتری خواهد بود.

 

 

 

E1پس در مقایسة 

2

E1توان گفت که هر چه ها می

2

تر مثبت 

هر چه  شود وتر احیاء میگیرد و راحتباشد بهتر الکترون می

E1

2

تر باشد زودتر الکترون از دست داده، بهتر اکسید منفی 

نوان پل جهت حرکت عتوان گفت حلال بهشود و نیز میمی

 کند.الکترون عمل می

ب یتوان نتیجه گرفت که ترتها میپس از بررسی حلال

 باشد:می قطبیت سه حلال به صورت زیر
 

DMSO>Et(OH)> Heptan 
 

کند هیدروژنی برقرار می  پیوند محکم Et(oH)ولی چون 

 .یر استها به ترتیب زخصلت آنتی اکسیدانی آنپس ترتیب 
 

Et(oH) >DMSO> Heptan 
     

-حلال اکسیدانی را در بینترین خاصیت آنتیبنابراین بیش

  .دباشدارا می اتانولاند، هایی که مورد بررسی قرارگرفته
 

 گیرینتیجه
طور که در ابتدای بحث توضیح داده شده، هدف از همان

ه موج تیمول بگیری پتانسیل نیمانجام این پژوهش اندازه

محاسباتی بوده است که با استفاده از این مقدار پتانسیل روش

یب اکسیدانی ترکموج بدست آمده بتوان خاصیت آنتینیم

 کرد.بینی تیمول را پیش

 

ΔGtot (kj/mol) ΔΔG0
solv  (kj/mol) G0

sol (AH) (a.u) G0
sol (A) (a.u) G0

gas (AH) (a.u) G0
gas (A) (a.u) Solvent مدل 

-162.067577 
0.695757553 

 
-464.551099 -463.933667 -464.545152 -463.927455 Ethanol 

CPCM 

-1621.00483 
0.758769558 

 
-464.455237 -463.933823 -464.545152 -463.927455 DMSO 

-1620.79216 
0.97143507 

 
-464.548268 -463.930201 -464.545152 -463.927455 Heptan  

-1620.9522055 
0.8115421118 

 
-464.550875 -463.933487 -464.545152 -463.927455 Ethanol 

IEFPCM 

-1620.944178 
0.8194186124 

 
-464.551105 -463.933720 -464.545152 -463.927455 DMSO 

1620.91819 
0.845411064 

 
-464.5470489 -463.929674 -464.545152 -463.927455 Heptan  
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 یپارامترها با بیترک کی یداناکسییآنت تیفعال

 آن ونیداسیساک لیپتانس ژهیو به است، مرتبط ییایمیالکتروش

 اهمفر را الکترون اهدا یبرا ازین مورد یانرژ از ینیتخم که

 .دکنیم

 یترمک ونیداسیاکس لیپتانس هرچه بیترک کی واقع در 

 دهد جامان را الکترون ییجابجا تواندیم ترراحت باشد، داشته

 .داشت خواهد یبالاتر یدانیاکسیآنت تیفعال و

E1 مقایسه با

2

 مختلف هایمدل در مطالعه مورد هایگونه از 

 روش که فهمید توانمی ،IEFPCM و CPCM محاسباتی

 .نداشت محاسباتی نتایج بر زیادی تأثیر

توان نتیجه گرفت می 0با توجه به مباحث فوق و نتایج جدول 

یری گها اندازهموج آنهایی که پتانسیل نیمکه در بین حلال

وج مشده است، ترکیب در هر حلالی که که پتانسیل نیم

-اهد تری خواکسیدانی بیشتری دارد، خاصیت آنتیمنفی

 داشت.

سیدانی اکاگر بخواهیم این ترکیب را براساس خاصیت آنتی

 داشت: ها مرتب کنیم، خواهیمدر حلال
 

 اتانول >دی متیل سولفوکسید> هپتان 
  
ر بین سه اکسیدانی تیمول دترین خاصیت آنتیبنابراین بیش 

 اند، در حلال  اتانولگرفته که حلالی که مورد بررسی قرار

-نتیترین خاصیت آباشد و در حلال  هپتان کمترین میبیش

 اکسیدانی را دارد.
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