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 31/01/1397 مقاله: پذیرش تاریخ   13/10/1396 مقاله: دریافت تاریخ
 

 هچکید

 پژوهش رو این از دارند. نیز مطلوبی اکسیدانی آنتی خواص که است فنولی ترکیبات انواع حاوی آن از حاصل شکر و نیشکر گیاه مقدمه:

 پردازد.می DFT روش از استفاده با ای قهوه شکر در فنولی ترکیبات این گیری اندازه امکان بررسی به حاضر

 از استفاده با ابتدا در و شد گیرینمونه شکر تولید فرایند در (III) پخت و (II) پخت شکر نوع دو از پژوهش این در ها: روش و مواد

 و شناسایی (III) پخت و (II) پخت شکر نوع دو در حلقوی فنولی ترکیبات نسبت و نوع (HPLC) بالا کارایی با مایع ماتوگرافیوکر دستگاه
 انتالپی محاسبه براساس و DFT چگالی تابعیت نظریه پیشرفته محاسباتی روش از استفاده با ،بار اولین برای و بعدی گام در شد. تعیین

  .شد محاسبه ترکیبات از نوع این اکسیدانینتیآ خاصیت (IP) یونیزاسیون پتانسیل و ((BDE پیوند تفکیک

 خاصیت کمترین اسید بنزوئیک و بیشترین الکل کنیفرول شد مشخص شده شناسایی ترکیبات IP و BDE میزان مقایسه با ها: يافته

 است. دارا (III) پخت شکر و (II) پخت شکر نمونه دو در را اکسیدانی آنتی

  باشد. کارآمد تواندمی خوبی به فنولی ترکیبات میزان تعیین منظور به محاسباتی هایروش از استفاده گیری: نتیجه

 

 (DFT) چگالی تابعی نظریه ،((IPیونیزاسیون پتانسیل ،اکسیدان آنتی ،(BDE)پیوند تفکیک آنتالپی :کلیدی های واژه
 
 email: m-honarvar@hotmail.com                                                                                                           مکاتبات مسئول نویسنده *
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 مقدمه
 تمامی در ای گسترده طور به که است گیاهی نیشکر

 چغندرقند همراه به و شود، می کشت جهان مناطق
 قند، استحصال بر علاوه .باشندمی قند تولید منابع ترین مهم

 دام، خوراک عنوان به نیز دیگری فراوان کاربردهای نیشکر
 دارد آن مشتقات دیگر و الکل تولید در اولیه ماده

(Alejandro, 2009). که است داده نشان اخیر تحقیقات 
 بیولوژیکی خواص دارای آن از حاصل شکر و نیشکر گیاه
 مثال عنوان به (.Noa et al., 2002) هستند توجهی مورد

 ترکیبات دیگر و فلاونوئیدها فنولی، اسیدهای انواع حضور
 این از هریک که است، شده داده تشخیص نیشکر در فنولی

 داشته مطلوبی اکسیدانی آنتی خواص توانندمی ترکیبات
 توانند می ها اکسیدان آنتی (.Molina et al., 2005) باشند

 های واکنش شدن اکسید مانع مختلفی های روش به
 اکسیژن جزء مستقیم دفع جمله از شوند، ای زنجیره
 فلزی های یون کردن چنگاله و ها، آنزیم مهار پذیر، واکنش

 با ترکیبات و ها اکسیدانآنتی مفید اثرات .مس و آهن مانند
 و هابیماری با رابطه در اکسیدانی آنتی خصوصیات

 نقش اکسیداتیو فرآیندهای آن در که است هایی عارضه
 -قلبی هایبیماری مثال عنوان به کنند،می ایفا را مهمی

 پیری و بدخیم تومورهای ایجاد  شریان، تصلب  عروقی،
 Visioli) هستند هابیماری نوع این جمله از زودرس

Galli, 1998). و گیاهان در اکسیدانی آنتی اصلی اجزای 
 نشان تحقیقات .هستند حلقوی فنولی ترکیبات غذایی، مواد
 به معمول طور به اکسیدانی آنتی فعالیت که است داده

 تعداد و حضور به تر دقیق طور به و آنها مولکولی ساختار
 چه اگر بنابراین، باشد. مرتبط هیدروکسیل های گروه

 عنوان به توانند می نیشکر در موجود حلقوی فنولی ترکیبات
 در جامعی تحقیق تاکنون اما کنند،  عمل اکسیدان آنتی

 گیاه در فنولی ترکیبات این گیری اندازه و تخمین راستای
 است. نشده انجام آن مقدار بودن پایین دلیل به نیشکر
 روش یک انعنو به 1(DFT) لیچگا تابعیت نظریه روش

 همبستگی گیریاندازه منظور به مناسب محاسباتی
 با اغلب که ستا یافته رواج اخیر های سال در نیولکترا

 ردمو ای ذره چند یسیستمها نیولکترا رساختا سیربر هدف
 ژینرا ،چگالی تابعیت نظریه در .دمیگیر ارقر دهستفاا

                                                   
1 Density Function Theory 

 الکترونی چگالی از تابعی انعنو به ونلکترا همبستگی
 در (.Koch Holthausen, 2001) شود می محاسبه
 1996 سال در راستا، این در شده انجام تحقیقات نخستین
 در را یدانیاکس یآنت بیترک 5 حضور محققان از گروهی
 از و ای قهوه خام شکر از که غذایی )فرآورده کوکوتو عصاره
 دادند نشان است( شده ساخته نیشکر قند عصاره تغلیظ

(Nakasone et al., 1996) پژوهشگران آن بدنبال و 
 یعیطب عصاره همان از یفنول  لهیگلوکوز بیترک نیچند

 گروهی ادامه در (.Takara et al., 2002) کردند یجداساز
 مختلف یها نمونه در ۲005 سال در دانشمندان از دیگر

 بدست یدانیاکس یآنت یها تیفعال یشکرین خام یشکرها
 یدیفلاوونوئ باتیترک و تلفمخ یفنول یدهایاس و آوردند

 را دیاس کیناپیس و نیسیتر ن،یلوتئول ن،یژنیآپ همچون
 Payet et) کردند معرفی اکسیدانی آنتی فعالیت این مسئول

al., 2005.) گیری بهره با پیشین های پژوهش در محققان 
 انجام مکانیکی -کوانتومی بررسی یک گوسین افزار نرم از

 ها فلاونول اکسیدانی آنتی فعالیت که داد نشان نتایج و دادند
 در آن اساس بر که است وجهی دو های رادیکال به مربوط

 توسعه الکترونیکی استقرار عدم از استفاده با ها رادیکال این
 ,Russo) کنند ایفا را خود محافظتی نقش میتوانند یافته

 از را هیدروژن اتم یک آزاد، رادیکال مورد اولین در (.2008
 یک به خود که کند می حذف (ArOH) اکسیدان آنتی

:شود می تبدیل دیگر رادیکال
 ۲ 

R⦁ + ArOH⟹ RH + ArO ⦁  
 

 شود. می نامیده H اتم انتقال عنوان به مکانیزم این
 بهتر وری بهره به مربوط ⦁ArO رادیکال بیشتر پایداری

 جزء با است بعید که بطوری است، ArOH اکسیدان آنتی
 پیوندهای کلی، طور به دهند. نشان واکنش عمل مورد

 رادیکال یک را آن رزونانس، و شدن مزدوج هیدروژنی،
 انتالپی مکانیزم، این در .سازد می پذیر واکنش غیر فنوکسیل

 پارامتری ،O-H پیوندهای به مربوط (BDE) پیوند تفکیک
 پیوند که چرا است، اکسیدان آنتی فعالیت ارزیابی در مهم
OH رادیکال کردن فعال غیر واکنش تر،  آسان تر، ضعیف 
 الکترون(، یک )انتقال دوم مکانیزم در .بود خواهد آزاد
 تا بدهد آزاد رادیکال به الکترون یک تواند می اکسیدان آنتی
 :شود تبدیل رادیکال کاتیون یک به خود

                                                   
1 Density Function Theory 
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R⦁ + ArOH⟹ R- + ArOH⦁+                       (2) 
 

 انتقال از ناشی رادیکال کاتیون مورد، این در همچنین
 جزء های مولکول با رو این از باشد، ثبات با باید الکترون

 (.Russo, 2008) دهد نمی نشان واکنش عمل مورد
 فرایندهای سازی شبیه برای محاسباتی ابزار از استفاده

 این ساختار و مکانیسم درک در شایانی کمک بیوشیمیایی
 شیمی جدید متدهای از گیری بهره با .کند می ترکیبات گونه

 سنجش مورد را اکسیدانی نتیآ خاصیت توانی می محاسباتی
 نوین های روش از گیری بهره با بار اولین برای .داد قرار

 بر زمان و سنگین های هزینه صرف بدون و محاسباتی
 فنولی ترکیبات انواع اکسیدانی نتیآ خاصیت آزمایشگاهی،

 قرار محاسبه مورد شکرپخت در شده شناسایی احتمالی
 حاضر پژوهش از هدف شد گفته آنچه بنابر .است گرفته

 شکر در حلقوی فنولی ترکیبات گیری اندازه امکان بررسی
 (DFT) چگالی تابعیت نظریه محاسباتی روش به ای قهوه
 باشد. می

 

 ها مواد و روش

 آماده سازی نمونه -

 مسیر در (III) پخت شکر و (II) پخت شکر نوع دو 
 انجام برای و برداری نمونه همدان قند کارخانه تولید خط

 منتقل آزمایشگاه به آنها حلقوی فنولی ترکیبات گیریاندازه
 گرم ۲ لیتری، میلی 10 دار درپوش آزمایش لوله یک در شد.

 داخلی استاندارد محلول از لیتر میلی 1 و شده وزن نمونه از
 روی ثانیه 30 برای و شده بسته لوله درب شد.  افزوده آن به

 استخراج محلول از لیتر میلی 5 سپس گرفت. قرار همزن
 و اضافه آن به ۲0 به 80 حجمی نسبت به آب در ولنمتا

 یافت. ادامه همزدن عملیات دقیقه یک مدت به مجددا
 دمای در دقیقه 15 مدت به اولتراسونیک حمام در استخراج

 محلول دقیقه ۲5 مدت به آن از پس و گرفته صورت محیط
 فاز نهایت در دقیقه( در دور 5000) شد سانتریفوژ حاصل

 پلاستیکی، سرنگ از استفاده با و شده برداشته رویی مایع
 گردید صاف میکرومتر 45/0 سرنگی فیلتر توسط

(Alizadeh, et al., 2013). 
 

 HPLCآنالیز با دستگاه  -

 دستگاه از استفاده با هافنول پلی محتوای کل تعیین
 Young Lin) Acmeبالا کارایی با مایع کروماتوگرافی

 ساز آشکار پمپ، دو دارای جنوبی کره کشور ساخت (2000
UV 5 ذرات اندازه و متر میلی 150× 4/6 ابعداد با ستون و 

 بررسی این در استفاده مورد سیستم شد. انجام میکرولیتر
 اسید درصد ۲/0 با آب شامل متحرک فاز و گرادیان

 و (۲ )حلال متانول (؛1 )حلال حجمی(-)حجمی فسفریک
 در متحرک فاز جریان سرعت است. (3 )حلال استونیتریل

 دمای برابر ستون دمای و دقیقه هر در لیترمیلی 1 ستون
 بود. میکرولیتر ۲0 تزریق حجم و شد گرفته نظر در اتاق

(Alizadeh, et al., 2013). حداقل یکروماتوگراف ستون 
 ۲0 سپس .دش شستشو تحرکم فاز با قهیدق 15 تدم به
 قیتزر دستگاه به یخارج ونیبراسیکال استاندارد از تریکرولیم

 مقدار .شد ثبت نانومتر ۲80 در کروماتوگرام یمنحن و شد
 1 و تریسول از کروگرمیم 1 یبرا RF پاسخ اکتورف

 RF نسبت و شد محاسبه اسید سینرژیک از میکروگرم
 RRF) گردید محاسبه نیز تریسول به اسید سینرژیک

syr/syr). دستگاه به نمونه از تریکرولیم ۲0 تینها در 
 .شد ثبت نانومتر ۲80 در کروماتوگرام یمنحن و شد قیتزر

 از شد، محاسبه mg/kg براساس که حلقوی یفنول یمحتوا
 :دآم بدست کروماتوگرام کیپ ریز مجموع محاسبه قیطر

 

mg/kg=  
(ΣA)×1000 ×𝑅𝑅𝐹 𝑠𝑦𝑟/ 𝑡𝑦𝑟 ×(𝑊 𝑠𝑦𝑟.𝑎𝑐𝑖𝑑) 

(𝐴 𝑠𝑦𝑟.𝑎𝑐𝑖𝑑) ×(𝑊)
 

 

ΣA):) موج طول در که هاکیفنول کیپ ریز سطوح مجموع 
 .شودیم ثبت نانومتر ۲80

(RRF syr/tyr:) نسبت RF تریسول به اسید سینرژیک 
(W syr. Acid:) حسب )بر دیاس اسید سینرژیک وزن 

 نمونه به که ،یداخل استاندارد ترلییلیم 1 در گرم( یلیم
 .شودیم اضافه

(A syr. Acid:) عنوان به اسید سینرژیک کیپ ریز سطح 
-یم ثبت نانومتر ۲80 موج طول در که یداخل استاندارد

 .شود
W: گرم حسب رب نمونه وزن 

 

 آنالیز محاسباتي -

 Gaussian 09 یمحاسبات برنامه توسط محاسبات همه
 (.Alejandro, 2009) شد انجام ۲009 سال در شده ارائه

 یکوانتم کیمکان هیپا بر که یوتریکامپ برنامه نیا با
 ،ییایمیش ،یالکترون خواص توانیم است استوار یمولکول
 را ییایمشیستیز متفاوت باتیترک یهندس و ییایمیترموش
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 یبرا B3LYP یتبادل یهمبستگ لیپتانس کرد. یسبرر
-6 هیپا مجموعه با ساختار هندسه سازینهیبه

311++G(3df,2p) شود می استفاده (Lee, et al, 

 سطح همان در کیهارمون یارتعاش های(.فرکانس1988
 و⦁ArO) کالیراد و یاصل (ArOH) مولکول دو هر یبرا

ArOH⦁+) به آن هاییصورتبند تمام فتوصی جهت 
 شد. خواهد محاسبه یانرژ ممینیم و ینیز نقاط یبررس
 حلقوی یفنول باتیترک شده سازینهیبه یساختارها یانرژ

 هیپا مجموعه از استفاده با ایقهوه شکر در موجود
6-311++G(3df,2p) ریمقاد سپس آمد. خواهد بدست 

 نامحدود، باز پوسته روش و ونیزاسیونی لیپتانس یانرژ
 کیتفک انتالپی شود. می استفاده کالیراد هایگونه یبرا
 در (IP) ونیزاسیونی لیپتانس و گاز فاز (BDE) وندیپ

 

K 298 واکنش: یبرا انتالپی اختلاف عنوان به  

ArOH⟹ArO⦁ + H⦁ 

 

 و ArOH هایگونه نیب یانرژ اختلاف عنوان به و
ArOHشود. می محاسبه بترتی به 

 

 ها يافته
 تکنیک از استفاده با تا شد سعی پژوهش این در 

HPLC جداول در شوند، شناسایی حلقوی فنولی ترکیبات 
 شکر نوع دو در شده شناسایی ترکیبات میزان و نوع ۲ و 1

 همچنین است. شده ارائه (III) پخت شکر و (II) پخت
 در نمونه دو از آمده دست به های کروماتوگرام منحنی
  است. درآمده نمایش به ۲ و 1 های شکل

 
 (III) شکر پخت  شناسايي ترکیبات فنولي حلقوی -1 شکل

 

 (III)  شکر پخت نوع و میزان ترکیبات فنولي حلقوی -1 جدول
 (mg/Kg) زمان بازداری )دقیقه( شماره پیک ترکیب

 71/1۲ ۲40 4 پارا هیدروکسی بنزوئیک اسید

 08/8 50 6 وانیلیک اسید

 17/۲۲ 140 1 همو وانیلیک اسید
 83/1 170 8 وانیلین

 1۲/۲ 1۲0 7 کنیفریل الکل
 ۲5/16 ۲10 ۲ پارا کوماریک اسید

 ۲0/15 100 3 استوسینرژون
 ۲0/10 ۲60 5 فرولیک اسید
 75/1 30 9 بنزوئیک اسید

 05/93 - - حلقوی فنولمیزان کلی ترکیبات پلی
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 (II) شکر پخت حلقویشناسايي ترکیبات فنولي  -2شکل

 

 (II) شکر پخت نوع و میزان ترکیبات فنولي حلقوی -2 جدول
 mg/Kg زمان بازداری )دقیقه(  شماره پیک  ترکیب

 95/9 140  3  پارا هیدروکسی بنزوئیک اسید
 17/5 ۲30  6  وانیلیک اسید

 67/1۲ 10  1  همو وانیلیک اسید
 9۲/0 1۲0  8  وانیلین

 56/1 50  7  کنیفریل الکل

 5۲/11 30  ۲  پارا کوماریک اسید
 7۲/8 90  4  استوسینرژون

 99/5 ۲10  5  فرولیک اسید

 91/0 ۲60  9  بنزوئیک اسید

 17/56 -  -  فنولمیزان کلی ترکیبات پلی

 

 شکر پختهمانطور که از یافته ها مشخص است در 
(II)  ترکیب همووانیلیک اسید بیشترین میزان و بنزوئیک

 اسید کمترین میزان را دارا است همچنین در شکر پخت
(III)  ترکیب همووانیلیک اسید بیشترین میزان و بنزوئیک

فنولیک حلقوی اسید کمترین میزان را از کل ترکیبات پلی
فنولیک  شود. از طرفی میزان مجموع ترکیبات پلیشامل می

 و شکر پخت(II)  به ازای مقدار یکسانی از شکر پخت
(III) با نسبت بیشتری در شکر پخت  (II).حضور دارد 
 

بعدی بهینه شده ترکیبات فنولي ساختارهای سه -

 حلقوی

های پس از شناسایی ساختار ترکیبات بر اساس روش
سازی مطالعه نظری ابتدا باید آزمایشگاهی، برای آماده

حلقوی را که پایدارترین  بهینه شده ترکیبات فنولیساختار 
انرژی را در دمای محیط دارند بدست آورد. بدین منظور در 
ابتدا ساختار دو بعدی را رسم کرده و در نهایت با تبدیل آن 

بعدی بهینه شده در به ساختار سه بعدی محاسبه ساختار سه
انجام شد. سطح  G(3df,2p)++311-6سطح محاسباتی 

ارائه شده  3ژی درونی هر کدام از ترکیبات در جدولانر
 است.

ساختارهایی که انرزی درونی آنها ارائه شد ساختارهایی 
ها  پایدارند که بر اساس این نوع از پیکربندی مولکول

توان در مورد نوع هیدروژنی که قابلیت جدا شدن است و  می
  گیری کرد.چگونگی این فرایند تصمیم
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 و  (IIشکر پخت ) حلقوی يفنول باتیترکانرژی دروني  -3جدول

 برحسب کیلوژول بر مول (IIIشکر پخت )
 

 E Ar-OH ترکیب

 -307/130۲681 پارا هیدروکسی بنزوئیک اسید
 -104/16034۲7 وانیلیک اسید

 -5۲1/1706656 همو وانیلیک اسید
 -08۲/14058۲4 وانیلین

 -155/161۲۲5 کنیفریل الکل
 -158/1505950 پارا کوماریک اسید

 -806/1809851 استوسینرژون
 -955/1806695 فرولیک اسید
 -17/11051۲8 بنزوئیک اسید

 

و انرژی انتالپي در حالت راديکال  (IIIشکر پخت )و  (IIشکر پخت ) حلقوی يفنول باتیترک Ar-OHانرژی انتالپي  -4 جدول

Ar-O°  و کاتیون راديکالAr-OH˚
+ 

 

H Ar-OH HAr-O° (A) شماره هیدروژن EAr-O° (B) شماره هیدروژن EAr-OH˚+ ترکیب 
455/130۲345- 499/1300693- H15 146/1300648- H16 08/1301505- بنزوئیک اسیدپاراهیدروکسی 

3۲/160۲998- ۲37/1601386- H19 196/1601۲99- H۲0 094/160۲۲16- وانیلیک اسید 

085/1706150- ۲64/1704537- H۲۲ 385/1704453- H۲3 468/1705415- همووانیلیک اسید 

871/1405413- 004/1403798- H19 -------- ----- 871/1405413- وانیلین 
69۲/1611657- 336/1610055- H۲4 716/1609951- H۲5 487/1610957-  الکلکنیفریل 

954/15055۲0- 751/1503885- H19 981/1503817- H۲0 069/1504744- پارا کوماریک اسید 

457/1809۲69- -115/1807645 H۲0 -------- ----- 103/1811150- استوسینرژون 

879/1806173- ۲48/1804563- H۲3 176/1804470- H۲4 361/18054۲0- فرولیک اسید 

976/1104706- 745/1103106- H15 ---------- ----- 784/1103914- بنزوئیک اسید 

 

 انرژی انتالپي فرايند آنتي اکسیداني -

انرژی انتالپی کمیتی ترمودینامیکی است که با توجه به 
میزان تغییرات آن طی یک فرایند شیمیایی می توان به 
ماهیت آن فرایند پی برد و امکان ایجاد این فرایند را 
بررسی کرد. پس از بدست آوردن انرژی درونی ساختارهای 

شکر و  (IIپخت )بهینه شده ترکیبات فنولی که در شکر 
اند، با محاسبه فرکانس بر روی شناسایی شده (IIIپخت )
ت بهینه شده میزان انرژی انتالپی نیز برای ترکیبا

ساختارهای بهینه شده محاسبه شد. از سوی دیگر با توجه 
 و کاتیون رادیکالی °Ar-Oبه ایجاد ساختار رادیکالی 

+
Ar-O°  مرحله محاسبات بهینه شدن و فرکانس انجام شد

تا میزان انرژی انتالپی برای ساختار رادیکالی و کاتیون 
و  °Ar-Oرادیکالی بدست آید. مقادیر انرژی آنتالپی برای 

+
Ar-O°  نشان داده شده است. 4در جدول 

 

 سنجش محاسباتي خاصیت آنتي اکسیداني -

و جدا شدن هیدروژن از  BDEمیزان انتالپی تفکیک 

و  Ar-OHترکیب بدون الکترون آزاد آنتی اکسیدانی 
توان از رابطه  را می °Ar-Oتشکیل رادیکال با الکترون آزاد 

 .( محاسبه کرد1)
 

(1) BDE= HAr-O° + HH°  - H Ar-OH  

(2)IP= HAr-OH°+ + H(e-) -  H Ar-OH  

 

و جدا شدن الکترون آزاد تنها  IPمیزان پتانسیل یونیزاسیون 
و تشکیل  Ar-OHاکسیدانی  از ترکیب بدون الکترون آزاد آنتی

+ و الکترون آزاد 1 رادیکال کاتیون با بار مثبت
Ar-OH°  را

( محاسبه کردو بر اساس روابط و اطلاعات ۲توان از رابطه ) می
، 5 ترمودینامیکی بدست آمده از محاسبات فرکانس جدول

 IPمیزان پتانسیل یونیزاسیون و  BDEانتالپی تفکیک  مقادیر
محاسبات در (. باید توجه کرد که کلیه 5 محاسبه گردید )جدول

محیط گازی صورت گرفته و بر همین اساس انتالپی تشکیل 
H°  وH(e-) و -479673/1۲13گازی به ترتیب در محیط 

 .باشندکیلوژول بر مول می 147/3
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 (IIIشکر پخت )و  (IIشکر پخت ) حلقوی يفنول باتیترک IPو پتانسیل يونیزاسیون  BDEانتالپي تفکیک پیوند  -5جدول
 

BDE (A) BDE (B) BDE (avr) IP ترکیب 

 پارا هیدروکسی بنزوئیک اسید 5۲/843 15/36۲ 83/384 48/339
 وانیلیک اسید 35/785 1۲/343 64/386 60/۲۲9

 همووانیلیک اسید 76/737 ۲8/34۲ ۲۲/384 34/300

 وانیلین 39/746 39/305 ------ 39/305

 کنیفریل الکل 35/703 ۲91/69 50/۲93 88/۲89

 پارا کوماریک اسید 03/780 61/356 49/390 7۲/3۲۲

 استوسینرژون 3۲/791 86/311 ------ 86/311

 فرولیک اسید 67/756 69/344 ۲۲/391 15/۲98

 بنزوئیک اسید 34/895 75/387 ------ 75/387

 

 بحث
 مقايسه بر حسب انتالپي تفکیک پیوند -

 ابتدا باتوجه به اینکه میزان بزرگی انتالپی تفکیک پیوند
BDE  هیدروکسی ترکیبات فنولی تناسب معکوس با میزان

خاصیت آنتی اکسیدانی دارد، نتایج نشان داد که هرچه 
BDE تر باشد ترکیب دارای خاصیت آنتی اکسیدانی  کوچک

بیشتری خواهد بود که این مسئله توسط دیگر محققین نیز 
. با توجه به اینکه در (Yu et al., 2017گزارش شده است )

شناسایی شده در شکر دو  حلقویرکیبات فنولی بعضی از ت
گروه عاملی هیدروکسی وجود دارد، جدایی هیدروژن و 

 4دهد که در جدول تشکیل رادیکال از دو موقعیت رخ می
شماره هیدروژن ترک شونده و مقادیر انتالپی رادیکال 

بر  تشکیل شده بعد از این جدایی نشان داده شده است.
همین اساس برخی ترکیبات با دو انرژی تفیکیک پیوند 

BDE  که متناسب با دو گروه هیدروکسی متفاوت در یک
باشد، وجود خواهد داشت. چون کمترین میزان  ترکیب می

BDE  بیانگر بهترین فرایند خاصیت اکسیدانی برای
ترکیبات است در ترکیباتی که دارای دوگروه عاملی هستند 

انرژی تفکیک پیوند کمتری دارد مد نظر قرار موقعیتی که 
و اعداد آن در   ( et alChithiraikumar,. 2017گرفت )

به صورت برجسته نشان داده شد و بر اساس این  5 جدول
در زیر انجام شده است.  BDEای بین مقدار اعداد مقایسه

ای که روی انرژی همانطور که بیان شد بر اساس مطالعه
شناسایی  روکسی ترکیبات فنولی حلقویتفکیک گروه هید

و  BDEکمترین  الکل لیفریکنشده در شکر انجام گردید، 
    بیشترین خاصیت انتی اکسیدانی را نشان داده است.

 <دیاس ککوماریپارا <دیاس فرولیک <دیاس کیبنزوئ
 <وانیلین  <نرژونیاستوس <دیاس کیبنزوئپارا هیدروکسی 

 الکل لیفریکن < دیاس وانیلیک <دیاس همووانیلیک
 

 مقايسه بر حسب پتانسیل يونیزاسیون -

دهد هنگامی که ترکیب فنولی الکترون از دست می
توان بر اساس بررسی تغییرات آنتالپی در این فرایند می

اکسیدانی ارائه داد به عبارت  سنجشی برای خاصیت آنتی
حلقوی عاملی برای  دیگر پتانسیل یونیزاسیون ترکیب فنولی

اکسیدانی است. در این تحقیق  بررسی میزان خاصیت آنتی
پتانسیل یونیزاسیون ترکیبات فنولی شناسایی شده در شکر 

مورد ارزیابی قرار گرفت که (III)  و شکر پخت(II)  پخت
ارائه شده است. بنزوئیک اسید و  5 مقدار آن در جدول

کنیفرول الکل به ترتیب بیشترین و کمترین مقادیر پتانسیل 
 یونیزاسیون را به خود اختصاص داده اند.

 
 <دیاسکیبنزوئهیدروکسیپارا <دیاس کیبنزوئ
 <اسیدپاراکوماریک <دیاس  وانیلیک <نرژونیاستوس

 الکل لیفریکن <دیاس همووانیلیک <دیاس فرولیک <وانیلین

 

 گیری نتیجه
نوع و میزان ترکیبات  HPLCبا استفاده از دستگاه 

 (III) و شکر پخت(II)  فنولی در دو نوع شکر پخت
 بود که در شکر پخت موضوع شناسایی شد و بیانگر این

(II) فنولی بیشتری نسبت به شکر پختترکیبات پلی (III) 
 در هر دو نوع شکر پخت وجود دارد. همچنین مشخص شد

(II)و شکر پخت  (III)  بیشترین ترکیب همووانیلیک اسید
نسبت و بنزوئیک اسید کمترین نسبت از کل ترکیبات 

با بررسی حلقوی را به خود اختصاص داده است.  فنولی
انرژی ساختارهای بهینه شده مشخص شد که بیشترین و 
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شناسایی  حلقوی ی درونی را در ترکیبات فنولیژکمترین انر
، دیاس کیلیوانشده دارد. بعضی از ساختارها مثل 

، دیاس کیکومار پارا، الکل لیفریکن، دیاس کیلیهمووان
دارای دو موقعیت برای ترک هیدروژن و تفکیک  کیفرول

 ،نیلیوان دیاسپیوند هیدروکسی دارند و برخی دیگر مانند 
دارای یک موقعیت برای این  دیاس کیبنزوئ، نرژونیاستوس

 حلقوی باشند. انرژی انتالپی ترکیبات فنولیفرایند می
 (III) و شکر پخت(II) شناسایی شده در دو نوع شکر پخت

های متفاوت رادیکالی و کاتیون رادیکالی مشخص  در حالت
ترکیبات فنولی  IP و  BDEشد بر اساس آنها مقادیر 

تعیین  (III) و شکر پخت(II) در دو نوع شکر پخت حلقوی
گردید. بنزوئیک اسید بیشترین و کنیفرول الکل کمترین 

را دارند بر  IPو BDEمیزان انرژی انتالپی تفکیک پیوند 
 همین اساس می توان تشخصیص داد در ترکیبات فنولی

 (III) و شکر پخت(II) شناسایی شده در شکر پخت حلقوی
بنزوئیک اسید کمترین و کنیفرول الکل بیشترین خاصیت 

 ی اکسیدانی را دارند.انت
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