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 عاملکورستین به عنوان یک ترجیحی  حلالپوشیتعیین تجربی حلالیت و اندازه گیری 

پروپانول با استفاده از روش -2ی آب و یدر مخلوط دوجزطبیعی آنتی اکسیدان 

 باف-کیرکوود

 صدیقه فیضی، مرتضی جباری
 ، ایران دامغان، دامغاندانشکده شیمی، دانشگاه 

71/71/39تاريخ پذيرش:           74/77/39تاريخ تصحيح:               71/74/39تاريخ دريافت:    

 چکيده

. از است یآنتی اکسیدان، فعالیت آنها مشخصهترین مهم و که منشاء گیاهی داشته هستند پلی فنلی زیست فعال فراوان ترین ترکیباتیدها یفلاونو

 ،در این تحقیقی تحقیقات دارویی و کاربردهای صنعتی بسیار حایز اهمیت است، های مختلف برااز حلالیت مواد زیست فعال در حلال جا که اطلاعآن

رکیب درصدهای در ت شده است. این بررسی انجامکورستین نام ه ب قوی با خصلت آنتی اکسیدانی طبیعیید یفلاونو یکحلالیت  اندازه گیری کمی

 صورت اشباع همدمادرجه سلسیوس و با روش  22در دمای ثابت  ،(میحج 1-011%) پروپانول-2دوجزیی آب و حلال آلی  مخلوطحجمی مختلف 

ه ب، موردنظر هایحلالمخلوط مختلف حجمی فلاونویید در ترکیب درصدهای  این ، میزان حلالپوشی ترجیحیاز داده های تجربی حلالیتگرفته است. 

با افزایش درصد حلال آلی روند  کورستینز آن است که میزان حلالیت دست آمده حاکی اشد. نتایج به تعیین باف-رکوودیک معکوس روش انتگرالکمک 

آب  غنی از مخلوط هایبیشتر ازحلال آلی،  بالایدرصد  مخلوط هایی با در طبیعی این ترکیب وسعت حلالپوشی ترجیحی افزایشی دارد و همچنین

 ده مورد بحث قرار گرفت.حل شون-های حلال براساس انواع برهمکنش ،در نهایت، نتایج مشاهده شده است.

 . Kirkwood-Buffمدل پروپانول،-2مخلوط آب و ، حلالیت ترجیحی، حلالیت ،کورستین :کلیدی کلمات

 مقدمه -1

 داروهاي متمادي سالیان طی و است، بوده درمان منظور به دارویی گیاهان از استفاده دنبال به تاریخ دوران تمام در انسان

 هم گیاهان این نیز امروزه. شدند می محسوب درمان طریق تنها موارد برخی در حتی و اساس ،گیاهی داروهاي خصوصاً طبیعی

 نیم در چه اگر .]1[ گیرد می قرار استفاده مورد داروسازي صنعت در اولیه مواد عنوان به هم و مستقیم، و نشده فرآوري طور به

 گیاهان به مجدد گرایش سبب آنها جانبی اثرات ولی فت،یا رواج شدت به سنتزي و شیمیایی داروهاي از استفاده گذشته قرن

 براي فراوانی تحقیقات و هیافت تکامل نیز دارویی گیاهان مصرف موارد تدریج به علوم، پیشرفت با از این رو. است گردیده دارویی

   .]2[ شود می انجام ها آن از بهتر چه هر کارگیري به
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فرد به  توزیع ساختاري منحصر 7066د و بیش از ی دارنگیاه منشاءاند که پلی فنلی یک گروه متنوع از ترکیبات 1یدهایفلاونو

هاي اند و دلیل بسیاري از رنگها به رسمیت شناخته شدهیدها در درجه اول به عنوان رنگدانهیشناسایی شده است. فلاونو آنها

اي هستند کربنی و ساختار دوهسته 10ها ترکیباتی با اسکلت یدیفلاونو ها هستند.ها، و برگها، میوهزرد، نارنجی و قرمز در گل

، یاکسیدانآنتی خواصداراي  فنلیپلی  ترکیباتاین [. 4، 3که در آن یک پل سه کربنی بین دو گروه فنیل قرار گرفته است ]

، آزاد هايرادیکال در مقابل آنها اکسیدانی آنتی خصوصیاتباشند. ت بسیار خوبی میحساسی ضد و میکروبی ضد ضد ویروسی،

 لذا باشد.ا میهآن ساختمان در فنلی هیدروکسیل هايگروه وجود خاطر چنین بهو هم فنوکسیل پایدار ترکیبات تشکیل بوسیله

 هاي بیماري، عصبی هاي بیماري سرطان، مانند هابیماري از برخی درمان یا و پیشگیري منظور به فرآورده هاي طبیعیاین  از

 .]7 ،0توان استفاده کرد ]دارند، میاصلی را هاي آزاد در ایجاد آنها نقش که رادیکالعروقی، -قلبی

 فرمولو  اُن-4-کرومن-H4-تري هیدروکسی-06،،3-دي هیدروکسی فنیل(-4و3)-2 نام آیوپاک با 2کورستین

ه عنوان مکمل تغذیه اي هم که منشاء گیاهی داشته و ب یک ترکیب فلاونوییدي از خانواده فلاونول هاست 7O10H15C مولکولی

 از خود نشان بیشترین خاصیت آنتی اکسیدانی را در بین سایر فلاونوییدها  طبیعیاین ترکیب  .مورد استفاده قرار می گیرد. 

 محلولنا آب در ورستین همانند اغلب فلاونوییدهاک نیز حدود شش برابر قوي تر است. Cویتامین و حتی در مقایسه با  می دهد

 با 3و 2 موقعیتدر  دوگانهپیوند  داراي شیمیایی ساختار لحاظ از کورستین .]6 ،6 [شودمی حل آبی، قلیایی هايمحلول رد ولی

 بروز در مهمی نقش موجود در ساختار آن، هیدروکسی دي 4,´3´ کتکولی با الگوي حلقه و بوده 4 موقعیت اکُسوي گروه

 شودیافت می ،در تمام مواد غذایی و نوشیدینی که طعم گس کننده دارندد. کورستین دار کورستین اکسیدانی آنتی خاصیت

 نشان داده شده است. 1ساختار گسترده این ترکیب آنتی اکسیدان طبیعی در شکل [. 9]
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 یید کورستینوساختار مولکولی فلاون -0شکل 

 یبررساز شود. یم دهیحلال نام که معمولاً يگریهمگن با مواد د طیمح جادیا يان برآ لیماده عبارت است از تما کی 3تیحلال

 ،بیموجود در ترک یعامل يهاگروه در مورد یاطلاعات مختلف ییایمیش يهاطیدر مح بیترک کی تیحلال یو چگونگ زانیم

شونده وط دوجزیی حلال، گونه حلدر یک مخل .[16] دآیمی دست به … و نفوذ مولکولی ی،تیالکترول کیتفک ی،وزن مولکول

 
1 Flavonoids 
2 Quercetin 
3 Solubility 
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-صورت می هاي خالصکنش خواهد داد، بنابراین در مقایسه با آنچه در حلالها بر همبا درجات متفاوت با هر یک از حلال

شونده متفاوت از ترکیب توده محلول دوجزیی بوده و با پدیده هاي حلانحلال در اطراف مولکول مرکزي هستهترکیب ، پذیرد

 [. 11مواجه خواهیم بود ] 1ترجیحی یحلالپوش

توان میمثل انواع فلاونوییدها طبیعی ترکیبات زیست فعال پذیري ترجیحی حلالیت و پارامترهاي انحلالمیزان با بدست آوردن 

ی دیگر، را از خود نشان دهند. از طرف اثر درمانیها پیدا کرد تا در این محیط بتوانند بالاترین آنمحیط انحلال مناسبی براي 

-ا به منظور تهیه داروهاي پرکاربرد و جدید گامسازي آنه ها، در فرآیند خالصتوان با استفاده از الگوي حلالپوشی این گونهمی

هاي زیستی و ارزان قیمت که به منظور نیاز روز افزون صنعت به استفاده از گونههمچنین هاي رو به جلویی برداشت. 

یند آفر ،مناسبهاي آلی حلالپیدا کردن توان با می ،ها برخوردار استر بی نظیري از این گونهخوشبختانه کشور ما از ذخای

را براي استفاده در صنعت داروسازي، کریستالوگرافی، نانوکاتالیست و تولید  یگیاهمنابع از  هاسازي فلاونوییداستخراج و خالص

بردي و کارسعی داریم یک روش  کار تحقیقاتی حاضر، در این ملاحظات ا در نظر گرفتنباز این رو، برد.  ها به کارنانو جاذب

بکار پروپانول -2دوجزیی حلال آب و هاي براي اندازه گیري حلالیت فلاونویید آنتی اکسیدان کورستین در مخلوط  سانآ

 مدل مککه ب اهی راحلالپوشی ترجیحی این فرآورده گی الگوهايو سپس با استفاده از داده هاي تجربی حلالیت، بگیریم 

 بدست آوریم.در مخلوط هاي موردنظر  2باف-کیرکوود کارآمد

 تجربی بخش -2

 مورد استفادهي هامواد شيميايي و دستگاه -1-7

سازي مجدد مورد استفاده و بدون خالص بالاتجزیه اي با خلوص هاي مورد استفاده در این تحقیق تمامی مواد شیمیایی و حلال

 پروپانول-2         ریچ تهیه شد. حلال آلیآلد-گمای)وزنی( از شرکت س %99خلوص درصد ونویید کورستین با فلا .اندقرار گرفته

(2-PrOH)  با روزانه تازه و  صورتب ،آزمایشاز شرکت مرک خریداري شد. تمام محلول هاي مورد  %0/99با خلوص وزنی

 ( تهیه شد. μS cm 2/1-1)با رسانایی کمتر از  مقطر دیونیزهآب استفاده از 

 شرکتساخت  Lambada-25مدل دوپرتویی  UV-Vis طیف سنجاز دستگاه  ،براي اندازه گیري طیف جذبی نمونه ها

Perkin Elmer  مجهز به حمام آب کهLabTeach LCB-  .از دستگاه همزن مغناطیسی است، استفاده شدHeidolph  براي

 د.گردی، استفاده مخلوط حلال اي مختلفدر ترکیب درصده تهیه شدهاشباع هاي همزدن محلول

 

 

 
1 Preferential solvation 
2 Kirkwood-Buff 
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 کورستين ترکيب زيست فعالاندازه گيري حلاليت  -1-1

براي اندازه گیري میزان حلالیت بیومولکول کورستین در حلال هاي مخلوط  1همدما اشباعاز روش تجزیه اي در این تحقیق، 

د محلول هاي اشباعی از فلاونویید کورستین در هر یک از براي شروع کار، ابتدا بای. ]12[ پروپانول استفاده می شود-2آب و 

پودر ، مقادیر اضافی از نمونه هاي اشباعبراي تهیه حجمی( تهیه شود.  6-166%پروپانول )-2ترکیب درصدهاي مخلوط آب و 

تصال به حمام درون یک ظرف دو جداره قابل امخلوط حلال در هر ترکیب درصد، میلی لیتر از  0به کورستین  فلانوییدجامد 

با پارافیلم و این ظرف ماند. سپس گردید به طوري که ذرات اضافی به صورت معلق یا ته نشین شده در محلول باقی اضافه آب 

ساعت بر روي همزن  4-0به مدت محتویات آن  وتا از تبخیر حلال ها جلوگیري شود  شدپوشش داده آلومینیومی فویل 

رسیدن به تعادل براي این مدت، همزن مغناطیسی خاموش شده و  پس از. هم زده شد به rpm 206با سرعت مغناطیسی 

تا اجازه داده شود رسوبات جامد  دیگر به حال استراحت رها شدساعت  2مدت زمان  به ها نمونههر کدام از  مایع، -جامد

درجه  20یله حمام آب در دماي نمونه به وسمحلول هاي . در تمام این مراحل، دماي اضافی در ته ظرف ته نشین شوند

 سلسیوس ثابت نگه داشته شد.

کورستین در محلول اشباع، از قسمت بالایی محلول، نمونه هاي مختلف با حجم دقیق  جامدپس از ته نشین شدن رسوبات 

منتقل  ،دیددرجه سلسیوس تنظیم گر 40-06که در دماي حدود آون خلاء این نمونه ها به درون ،در مرحله بعدبرداشته شد و 

مشخصی حجم  تا پروپانول-2بعد از خشک کردن حلال، رسوب باقیمانده با حلال د. وتا حلال آن به طور کامل تبخیر ششد 

   طیف سنج درجه سلسیوس به وسیله دستگاه 20هاي به دست آمده، در دماي ثابت ، طیف جذبی نمونهانتهادر  رقیق شد.

UV-Vis کند تا ماکزیمم جذب محلول گیري جذب، رقیق کردن تا جایی ادامه پیدا میبراي اندازهگیري قرارگرفت. مورد اندازه

نتایج مطمئن شویم. تمام مرتبه تکرار گردید تا از تکرار پذیري  3( برسد. در این کار، مراحل فوق بطور متوسط 2/6 – 2/1بین )

 .ستا اندازه گیري مجزا 3داده هاي حلالیت گزارش شده، میانگینی از 

. براي این منظور، داشته باشیمباید ضریب جذب مولی آن را ، تعیین غلظت کورستین در هر کدام از نمونه هاي اشباعبراي 

 0هایی با د. سپس محلولوشمی ، تهیه پروپانول-2مولار در حلال  166/1-3محلول مادري از فلاونویید کورستین با غلظت 

داده هاي جذبی این محلول . و طیف جذبی آنها ثبت شدمولار تهیه  166/1- 0-166/1-0 در محدوده غلظتیغلظت مختلف 

ضریب جذب  .فترگغلظت( مورد استفاده قرار -منحنی کالیبراسیون )جذبنانومتر براي رسم  2/364ها در طول موج ماکزیمم 

 بدست آمد. cm 1-mol L 37030-1مولی کورستین از شیب این نمودار خطی برابر 

 

 
1 Analytical isothermal saturation method 
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 یجه گیریبحث و نت -3

 قادير حلاليت کورستينم -9-7

مولاري این ، می توان غلظت کورستین اشباع و ضریب جذب مولی فلاونوییدهاي با در دست داشتن جذب ماکزیمم محلول 

-2   در هر یک از ترکیب درصدهاي مخلوط دوجزیی آب و ،باشدمی( S) فلاونوییدمولی حلالیت که نشان دهنده را ترکیب 

( هم بیان کرد که از رابطه Sx) حسب کسر مولی را می توان بر کورستینمولی، حلالیت حلالیت علاوه بر . یین کردتعپروپانول 

  :محاسبه می شود S مولی حلالیت مقادیر ده ازاتفسا ( و با1)

(1)                                                                                
 

S

w w 2 Pr OH 2 Pr OH1000 / [ ]

S
x

S d x M x M 


 

 

جرم  PrOH-2Mو  پروپانول-2 1حلالکمک کسر مولی  PrOH-2xجرم مولکولی آب،  wMکسر مولی آب و  wxدر این رابطه، 

. نتایج بدست آمده ]13[ شوددانسیته مخلوط دوجزیی حلال است که از منابع علمی معتبر گرفته می d باشد ومولکولی آن می

 گردآوري شده است. 1برحسب مولاریته و کسر مولی در جدول  براي حلالیت فلاونویید کورستین

Cدر دمای پروپانول -2و  دوجزیی آبهای حلالیت کورستین در مخلوط تجربی  مقادیر -0جدول 
o

 22 

%V2-PrOH 
w

x 
PrOH-2

x )*1-mL (g d )1-L (mol S 
S

x 

0 1.00 0.00 0.9975 9.18×10-4 1.66×10-5 

10 0.97 0.03 0.9850 1.85×10-3 3.59×10-5 

20 0.94 0.06 0.9710 3.22×10-3 6.74×10-5 

30 0.91 0.09 0.9552 8.91×10-3 2.04×10-4 

40 0.86 0.14 0.9374 1.67×10-2 4.23×10-4 

50 0.81 0.19 0.9171 2.19×10-2 6.21×10-4 

60 0.74 0.26 0.8943 2.39×10-2 7.75×10-4 

70 0.65 0.35 0.8687 2.94×10-2 1.11×10-3 

80 0.52 0.48 0.8410 5.02×10-2 2.29×10-3 

90 0.32 0.68 0.8123 6.75×10-2 3.85×10-3 

100 0.00 1.00 0.7811 7.02×10-2 5.37×10-3 

 گرفته شده است. ]13 [از مرجعاین داده ها  *             

آلی رو به زیاد شدن است که  حلالکمک طوري که از این جدول پیداست، حلالیت فلاونویید کورستین با افزایش درصد همان

 باشد.هاي موجود بین فلاونویید و حلال آلی میکنشاین واقعیت ناشی از خصوصیات ساختاري فلاونویید و نوع برهم

 

 

 
1 Co-solvent 
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 دوجزيي  پارامترهاي حلالپوشي ترجيحي کورستين در مخلوط حلال -9-1

می توان را  آلی-آبیدوجزیی هاي در مخلوط ام i آلی یک حل شونده به وسیله کمک حلالترجیحی پذیريانحلالپارامتر 

 :  ]14[ شود( بیان می2مطابق با معادله ) که خودتعریف کرد،  Sixδ, کمیتبراساس 

(2    )                                                                                                                          ,Six –,S i
Lx= ,S ixδ  

Si,در اینجا، 
Lx  حلال کمک کسر مولیiو  باشدشونده میانحلال حل هسته مرکزيدر  ام,Six   در توده این حلال کسر مولی هم

نتیجه    Sixδ, > 6 چنانچهحلالپوشی شده است، ولی  امi حلالکمک شونده توسط باشد، یعنی حل Sixδ,  <6 است. اگر محلول

 .می شودشونده توسط حلال آب حلالپوشی ، یعنی حلشود

بار،  براي اولین. بدست آوردباف -کیرکوود روش انتگرال معکوساز  را می توانترجیحی حل شونده انحلال هايپارامتراین 

به تعدادي از کمیت  آنها،به دلیل پیچیدگی معادلات جبري به جاي حل مستقیم را  (i,SG)باف -کیرکوود هاي انتگرال 1نیومن

در هر کدام از اجزاي  sبراي حل شونده معادلات زیر را  و ط دادابترحل شونده امتشکل از حلال و هاي ترمودینامیکی سیستم 

 :]17، 10 [دکر بیان طور مجزابه  مخلوط حلال

(3)                                                                                              2 PrOH,S T,mix S w w  /  G RT V x V Q D    

(4                              )                                                                 w,S T,mix S w 2-PrOH  /  G RT V x V Q D   

     باف براي حلال آب -انتگرال کیرکوود W,SGحلال آلی و کمک براي   باف-انتگرال کیرکوود SPrOH-2G,در این دو معادله، 

      هاi,SG اند، به محاسبهظاهر شده ه اخیرمعادلدو باشد. در ادامه با به دست آوردن مقادیر تک تک پارامترهایی که در می

 پردازیم.می

است که براي سیستم هاي مخلوط حلال  xT,miتراکم پذیري همدما  شامل کمیت ضریب (4( و )3)ر معادلات اولین جمله د

 شود:تعریف می زیرتوسط معادله 

(0      )                                                                                                                      T,mix   i T,i

i

x           

است که  مورد استفاده خالصهاي حلال ضرایب تراکم پذیري  T,iکسر مولی اجزاء حلال در مخلوط و  ix در این معادله،

 110/1 و 406/6پروپانول به ترتیب برابر با -2براي آب و  است. این مقادیرشده از منابع علمی معتبر گرفته  آنها مقدار عددي

 [. 16] ه استدشگیگاپاسکال گزارش 

 wV، حل شونده کورستینحجم مولی جزیی  SVگیرند،قرار  ارزیابی ( باید مورد4( و )3در معادلات )پارامترهاي بعدي که 

فلاونویید براي  SVحجم مولی جزیی  است. پروپانول-2حلال کمک حجم مولی جزیی  PrOHV-2حجم مولی جزیی آب و 

 
1 Newman 
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محاسبه ( 6( و )7حجم مولی جزیی حلال ها با استفاده از معادلات ) و متر مکعب بر مول استسانتی 6/176، برابر با کورستین

  :]14[ شودمی

(7  )                                                                                              2 PrOH 2 PrOH 2 PrOHV V x dV / dx                    

(6  )                                                                                                            w w 2 PrOHV V x dV / dx                 

  mixd)/wM· wx+  PrOH-2M· PrOH-2x= ( V از طریق رابطه وحجم کل مخلوط حلال نام دارد  Vپارامتر در این معادلات، 

جرم  PrOH-2Mو ( g mol 62/16-1)جرم مولکولی آب  wM، ستفادهمورد ا دانسیته مخلوط حلال mixd، که در آن بدست می آید

ترکیب درصدهاي مختلف مخلوط حلال در  PrOHV-2و  wVمقادیر حجم هاي  باشد.می( g mol 16/76-1)مولکولی حلال آلی 

 داده شده است. 2در جدول مورد بررسی 

می      یانب زیرباشد که با استفاده از معادله می Dکمیت باف، -براي محاسبه انتگرال هاي کیرکوودبعدي  مورد نیاز پارامتر

 :]16[ شود

(6)                                                                                                           tr(S,W 2 Pr OH/W)

2 PrOH T,P

G
D

x

 



 
    

 

S) ی، تعیین انرژي گیبس انتقالDمحاسبه توابع  براياولین گام طبق این رابطه، 

o
GtrΔ ) حل شونده از حلال آب به مخلوط

 آید:( به دست می9باشد که از طریق معادله )میحلال دوجزیی 

(9  )                    S,w 2 3 4

tr (S,w 2 Pr OH/ W) 0 1 2 PrOH 2 2-PrOH 3 2-PrOH 4 2-PrOH

S,2 Pr OH/W

ln
x

G RT a a x a x a x a x
x

  




      



 
 
 

 

باشد. میکسرمولی برحسب ها در مخلوط حلال و ،شونده در حلال آببه ترتیب حلالیت حل PrOH/W-2s,xو  s,wxدر این معادله، 

S مقادیر به دست آمده 2در جدول 

o
GtrΔ 2و  آب مخلوط حلالترکیب درصدهاي مختلف در  کورستین، براي فلاونویید-

Sمقادیر با دقت در پروپانول گردآوري شده است. 

o
GtrΔ  در مخلوط هاي دوجزیی مورد بررسی، به ورستین کبدست آمده براي

پروپانول پیش می رویم، انرژي گیبس -2خوبی پیداست که هر چه از محیط آبی خالص به سمت مخلوط هاي غنی از حلال 

در این آلی انتقالی منفی تر می شود که این حاکی از تمایل حل شونده فلاونوییدي به برهمکنش بهتر با مولکول هاي حلال 

 ست. ا یط هامح
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حجم مولی جزیی حلال آب )مقادیر  -2 جدول
wV پروپانول )-2(، حجم مولی جزیی

2-PrOHV ) یانرژی گیبس استاندارد انتقالو (S

o
GtrΔ ) حل

 Co 22در دمای پروپانول -2و  آبدر مخلوط های  شونده کورستین

PrOH-2V% 
w

x 
HPrO-2

x wV          

(cm3 mol-1) 

  

2-PrOHV  

(cm3 mol-1) 

  

 S      
o

GrtΔ

)1−kJ mol( 

0 1.00 0.00 18.07 76.96 0.00 

10 0.97 0.03 17.88 76.78 -1.92 

20 0.94 0.06 17.69 76.59 -3.48 

30 0.91 0.09 17.51 76.40 -6.22 

40 0.86 0.14 17.33 76.22 -8.03 

50 0.81 0.19 17.17 76.07 -8.98 

60 0.74 0.26 17.07 75.96 -9.53 

70 0.65 0.35 17.04 75.94 -10.43 

80 0.52 0.48 17.14 76.03 -12.21 

90 0.32 0.68 17.37 76.26 -13.51 

100 0.00 1.00 18.05 76.94 -14.33 

 

نشان داده شده  2 پروپانول در شکل-2حلال آلی در محلول هاي آبی کمک برحسب کسر مولی  یتغییرات انرژي گیبس انتقال

 داد. مایشیک معادله چند جمله اي ن در قالبمی توان را این کمیت است. همانطوري که از این شکل پیداست، تغییرات 

ه در این معادله دمبدست آعددي ثابت مان مقادیر ه ،(9در معادله )مربوط به انرژي گیبس انتقالی  4a و 0a،1a،2 a،3 aضرایب 

    .چند جمله اي است

 

 

 Co 22در دمای پروپانول -2و  آب دوجزییین در مخلوط های کورستنمودار تغییرات انرژی گیبس استاندارد انتقالی  -2شکل 
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 نسبت به کسر مولی حلال (،2شکل )ریاضی  ه چند جمله اياز این معادل ، باید(6طبق معادله ) Dحال براي به دست آوردن 

 (:16)معادله  گیریمبآلی مشتق 

(16                     )                                                               2 3

1 2 2 PrOH 3 2-PrOH 4 2-PrOH2 3 4D a a x a x a x    

 ده است.گزارش ش 3جدول پروپانول در -2مخلوط هاي حلال آب و در  Dمقادیر بدست آمده براي تابع 

 :]14[ شود( بیان می11باشد، که طبق معادله )میQ تابع  ،باف-پارامتر براي محاسبه انتگرال کیرکوودآخرین 

(11   )                                                                                    2 Ex 2

2 PrOH w 2 PrOH/W w T,P
/Q RT x x G x     

xE نیاز به انرژي گیبس مازاد اختلاط، Qبراي محاسبه بر طبق این تعریف، 
PrOH,W-2G داریم. انرژي گیبس مازاد اختلاط در ،

 :]19[آید دست میبهه زیر ، از رابطCo 20در دماي ثابت  پروپانول-2آب و هاي دوجزیی سیستم

(21      )                                    2

2-PrOH 2 PrOH w 2 PrOH 2 Pr

E

/W OH

x [3.843 0.984(1 2 ) 0.098(1 2 ) ]G x x x x       

مقادیر را در ترکیب درصدهاي مختلف مخلوط حلال تعیین کرد.  Qتوان پارامتر اکنون با در دست داشتن این مقادیر می

 گردآوري شده است. 3پروپانول در جدول -2 و هاي آبن در مخلوط حلالکورستی ، براي فلاونوییدQتابع محاسبه شده 

ر یداتوان مق( موجود بودند، می4( و )3هاي ترمودینامیکی که در معادلات )کمیتدر این مرحله، با در دست داشتن مقادیر 

-2و  آب دوجزییین در مخلوط کورستبراي  ، را به دست آورد. این مقادیرSPrOH-2G,و  SwG,باف -انتگرال هاي کیرکوودعددي 

 . است شدهزارش گ 3در جدول  Co 20دماي پروپانول در 

 Co 22پروپانول در دمای -2آب و  فلاونویید کورستین در مخلوط های برای Qو  Dو توابع  Si,Gده انتگرال های مقادیر محاسبه ش -3 جدول

%V2-PrOH PrOH-2
x D 

(kJ mol−1) 

Q 

(kJ mol−1) 

 Gw,S 

(cm3 mol−1) 

G2-PrOH,S 

(cm3 mol−1) 

0 0.00 -83.20 2.479 -166.9 -773.2 

10 0.03 -71.29 2.171 -230.9 -739.1 

20 0.06 -58.80 1.840 -302.5 -700.9 

30 0.09 -45.92 1.489 -382.2 -657.4 

40 0.14 -33.07 1.126 -469.7 -606.8 

50 0.19 -21.03 0.771 -560.9 -545.7 

60 0.26 -11.14 0.468 -637.5 -467.0 

70 0.35 -5.65 0.305 -663.8 -370.1 

80 0.48 -7.35 0.464 -748.6 -305.9 

90 0.68 -14.04 1.253 -745.6 -228.3 

100 1.00 29.20 2.479 741.1 -165.2 
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در  به جزصدهاي مخلوط حلال منفی است، درترکیب در تمام  PrOH,S-2Gهمانند  SwG, مقادیر، 3هاي جدول داده با توجه به

که فلاونویید کورستین تمایل  دمی شو اشتبردچنین  اولنگاه در این نتایج از  .می باشدمثبت که پروپانول خالص -2محیط 

 به هر دو جزء حلال در مخلوط دارد.خوبی 

هاي حلالپوشی ترجیحی یک حل شونده به وسیله حلال آلی، می تواند از انتگرال هاي پارامترپیشنهاد کرد که  1یمعبن ن

 :  ]26[ محاسبه شود( 31با استفاده از معادله )( i,SGباف )-کیرکوود

(31 )                                                                                   22 PrOH H O 2-PrOH,S w,S

2-PrOH,S

2 PrOH 2-PrOH,S w w,S cor

( )x x G G
x

x G x G V








 
  

 : ]21[ آیدتوسط رابطه زیر به دست می corVمعادله، این در  

(41   )                                                      L L 3 3

cor S 2-PrOH,S 2 PrOH w,S w2522.5 [r 0.1363( ) 0.085]V x V x V    

ی کولحجم مول sV که در آن، محاسبه می شود /4sV=(3sr(1/3 رابطهشعاع مولکول حل شونده است و از  sr ،جادر اینکه 

 بدست آمد.نانومتر  460/6برابر  کورستینمولکول  srشعاع  است.نانومتر مکعب  269/6برابر با و ن کورستیفلاونویید 

و  corVمقادیر 
,SPrOH-2

δx دماي  وپروپانول -2و  آبهاي ین در مخلوط حلالکورست براي فلاونویید محاسبه شدهCo 20  در

 گردآوري شده است. 4جدول 

و  corVمقادیر پارامتر  -4 جدول
,SPrOH-2

δx  در دمای پروپانول -2و  مخلوط آبترکیب درصدهای مختلف ین در کورستبرایCo 22 

%V2-PrOH w
x 

PrOH-2
x Vcor  

 (cm3 mol−1) 
,SPrOH-2

δx 

0 1.00 0.00 786.3 0.00 

10 0.97 0.03 785.0 -0.02 

20 0.94 0.06 792.4 -0.04 

30 0.91 0.09 822.1 -0.06 

40 0.86 0.14 894.7 -0.04 

50 0.81 0.19 1012.2 0.01 

60 0.74 0.26 1151.2 0.06 

70 0.65 0.35 1287.2 0.09 

80 0.52 0.48 1450.8 0.12 

90 0.32 0.68 1616.3 0.09 

100 0.00 1.00 1839.6 0.00 

 

 آورده شده است.  3در شکل  Co 20در دماي پروپانول -2بر حسب کسر مولی حلال آلی  PrOH,S-2xδنمودار تغییرات پارامتر 

 
1 Ben-Naim 
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 Co 22دمای پروپانول و -2پروپانول در محلول های آبی -2حسب کسرمولی بر PrOH,S-2δx ترجیحیپارامتر انحلالنمودار تغییرات  -3 شکل

، پارامتر حلالپوشی ترجیحی کورستین )PrOH-2x<  6/6 > 19/6)حجمی  6-06% ترکیب درصدهايدر  ،3با توجه به نمودار 

ستفاده از توان با امیعلت را ترجیحاً توسط حلال آب حلالپوشی شده است. در این منطقه، فلاونویید این است، یعنی منفی 

پدیده حلالپوشی آبگریز توجیه کرد. در این پدیده، سطح تماس گونه فلاونویید و حلال آب در اثر تجمع و افزایش تراکم پذیري 

و  OH–اطراف قسمت هاي قطبی مثل گروه هاي  ،هاي آبشوند و این امر باعث می شود تا مولکولبه یکدیگر نزدیک می

>C=O مولکول مثل حلقه هاي بنزنی فاصله بگیرند و این کنند و از قسمت هاي غیر قطبی طه را احا کورستینمولکول بیو

 ین در ارتباط باشند. کورستبدین ترتیب از طریق برهمکنش هاي آب گریز با 

فلاونویید  است، یعنی این که حلالپوشی PrOH-2x<  19/6(، 6< PrOH,S-2xδ > 6/1)حجمی  06-166% در ترکیب درصدهاياما 

با افزایش در مخلوط هاي دوجزیی مورد مطالعه، شود. انجام می پروپانول-2حلال آلی به وسیله بیشتر در این ناحیه ن کورستی

کند چرا که رفته ین کاهش پیدا میکورستهاي آب اطراف فلاونویید نظم مولکولدر سیستم،  پروپانول-2حلال تر کیب درصد 

کنش بر هم پروپانول-2تمایل بیشتري دارد که با حلال  ،باشدکه خود یک ترکیب آلی می سیدانیاین فرآورده آنتی اکرفته 

شوند. شوند و به داخل توده حلال، که نظم کمتري دارند هدایت میهاي آب پس زده میداشته باشد و در این صورت مولکول

در حلالپوشی فلاونویید بنابراین  ستین وارد می شوند وپروپانول بیشتري در لایه هاي حلالپوشی کور-2درنتیجه مولکول هاي 

 قابل توجیه است. پروپانول-2حلال این محدوده به وسیله 

تواند خصلت دوگانه بسته به شرایط محیط می، (1)شکل  کورستین با توجه به اسکلت ساختاري خود آنتی اکسیدان فلاونویید

 وتون بدهد ود پرفنیلی، می توانهاي روي حلقه OH-گروه هاي در  Hي اتم هایعنی از طریق  ؛اسیدي و بازي داشته باشد

هاي در گروه موجودهاي اکسیژن روي اتم هاي آزادچنین از طریق جفت الکترون درنتیجه شبیه یک اسید لویس عمل کند. هم

-OH ،-O-  و>C=O ،نتایج حلالپوشی ه به . با توج] 23 ،22[تواند جفت الکترون بدهد و شبیه باز لویس عمل کند می

قرار  6/6-19/6بازه در در مخلوط حلال موردنظر  پروپانول-2حلال  کسر مولی، زمانی که 3 و نمودار 4 جدول ترجیحی در
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به عنوان در برهمکنش خود با مولکول هاي آب پوشی می شود، این فلاونویید لحلاترجیحاً وسیله آب به  دارد، یعنی کورستین

   پیوند هیدروژنی  اتم هاي هیدروژن آبخود با هاي اکسیژن روي اتم جفت الکترون هايند و از طریق کلویس عمل می باز

( یا اسیدیته پروپانول بیشتر است؛ این موضوع از پارامتر دهندگی پیوند هیدروژنی )-2آلی  از حلال زیرا اسیدیته آب می دهد.

 PrOH-2xاي که در بازه به همین ترتیب،. ]23[ پروپانول-2براي  =67/6براي آب و  =16/1حلال کاملاً مشهود می باشد: 

خود با  OH-گروه هاي هاي هیدروژن و از طریق اتم کردهلویس عمل  اسیدفلاونویید به عنوان  ، اینقرار دارد 19/6-6/1بین 

بیشتر ( =93/6)پروپانول -2 براي (زیرا بازیسیته )خصلت پذیرندگی پیوند هیدورژنی،  کند.میبرهمکنش  پروپانول-2حلال 

 .]24 ،23[ است( =46/6)از حلال آب 

در  )سطح زیر منحنی حلالپوشی ترجیحی(وسعت حلالپوشی می توان مشاهده کرد که  3بر این، با دقت در نمودار علاوه 

 (  PrOH,S-2xδ >6)پروپانول -2از  ترالاکمتر از مخلوط هایی با ترکیب درصدهاي ب(  PrOH,S-2xδ >6)مخلوط هاي غنی از آب 

پروپانول بیشتر -2می باشد. این موضوع نشان می دهد که ترکیب آنتی اکسیدانی کورستین در مخلوط هاي حلال غنی از 

 حلالیت بیشتري دارد. در این مخلوط ها و درنتیجه شده حلالپوشی 

 نتیجه گیری -4

ها و سایر غذاهاي ها، سبزيهستند که در میوه طبیعی آنتی اکسیدانیترکیبات از گروه  ترینشناخته شده جزو هاییدفلاونو

 در ینکورست آنتی اکسیدان یدیفلاونو ترجیحی حلالپوشیو حلالیت  به مطالعه پدیده هاي ،کاردر این . شوندگیاهی یافت می

از این بررسی ها، داده هاي تجربی حلالیت . دپرداخته شپروپانول -2جزیی آب و مخلوط دوحجمی مختلف ترکیب درصدهاي 

با پارامترهاي مربوط به حلالپوشی ترجیحی این فلاونویید بر حسب مولاریته و کسر مولی حل شونده بدست آمد. همچنین 

ت آمده دسبهحلالیت نتایج از . استخراج شدباف -کیرکوود معکوس گیري از مدل انتگرالهاي حلالیت و با بهرهاستفاده از داده

علاوه  می باشد.  افزایشبه  رو پروپانول-2حلال کمک با افزایش درصد  کورستینکه میزان حلالیت چنین استنباط می شود 

در ترکیب این نتیجه را بازگو می کنند که ، موردنظر هاي در مخلوطمحاسبه شده ترجیحی حلالپوشی  پارامترهاي بر این،

 در ترکیب درصدهايآب و  بیشتر به وسیله آنتی اکسیدان طبیعی کورستین، پروپانول-2حلال  6-06%حجمی  درصدهاي

، وسعت حلالپوشی کورستین در مخلوط همچنین. حلالپوشی شده است پروپانول-2حلال آلی  ترجیحاً به وسیله %166-06

-2شدن در حلال آلی ي حل اتر این فلاونویید را برافزونبیشتر است که این خود تمایل  پروپانول -2هاي غنی از حلال 

 .نشان می دهدنسبت به حلال آب پروپانول 
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