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 مقدمه   -1
 پژوهشگگرانظهور، در دو دهه اخیر توجه بسیاری از  نوهای سبز  از حلال  نوع(، به عنوان یک  DESیوتکتیک عمیق )  لالح

را بگه همگراه محیطی زیگادی  زیسگت  مخگاررا که    مرسوم استهای آلی  را به خود جلب کرده و جایگزین مناسبی برای حلال

پگییری توان به دمای ذوب پایین، فراریت نگاییز، تنیی میخواص مشترک زیادی با مایعا  یونی دارند، از جمله   هاDES  دارند.

ی زیاد و مراحل ، همچون هزینهمعایب مایعا  یونیاز  رخی  ب  هاDESبا این حال،    .[1,2]خواص و قابلیت انحلال بالا اشاره کرد  

از  هگاDES در واقع، .[3]هیچ نیازی به استفاده از حلال نیست  هاDESی سازی را ندارند؛ یراکه در تهیهرولانی سنتز و خالص

 [4]توسط ابگو  و همکگارانش  2۰۰۳در سال  DESاولین  شود.اختلاط فیزیکی دو گونه که برهمکنش مطلوب دارند ایجاد می

متوجه یک کگاهش دمگای ذوب ریرعگادی در مقایسگه بگا   1:2که حین اختلاط اوره و کولین کلرید در نسبت مولی    معرفی شد

ها دریافتند که دمگای ذوب مخلگوط نگامبرده کگه ( شدند. آنC°  ۳۰2( و کولین کلرید خالص )C°  1۳۳دمای ذوب اوره خالص )

ی تولیگد، شناسگایی و تعیگین خگواص ایی در زمینگهاسگت. پگا از آن، مطالعگا  گسگترده  C°  12( نام گرفگت،  Relineرلاین )

بگر اسگاا اجگزای تشگکیل   هگاDESدر حال حاضگر،  .  [5]  توسط پژوهشگران مختلف انجام شده است  هاDESفیزیکوشیمیایی  

( مخلگوری 2( مخلوری از یک نمک یهارتایی آمونیوم و یک کلرید فلزی، نوع  1شوند: نوع  بندی مینوع ربقه  ۵شان در  دهنده

پیونگد  ( مخلوری از یک نمک یهارتایی آمونیوم و یک دهنگده۳نمک یهارتایی آمونیوم و یک هیدار  کلرید فلزی، نوع   از یک

 ( مخلوری از یک هیگدار  کلریگد فلگزی و۴، نوع  (هامثل اسیدهای کربوکسیلیک، آمیدها و الکل)( ریریونی  HBDهیدروژنی )

 در این میگان، ( ریریونی.HBAی پیوند هیدروژنی )ریریونی و یک پییرنده  HBD( مخلوری از یک  ۵و نوع    ریریونی  HBDیک  

DESی نوع پنج   ها(  جدیدترین نوعDESها)  به دلیل خواص و کاربردهای جالب توجه، علاقگه های یونی هستندفاقد گونه  که ،

( برای MDسازی دینامیک مولکولی )از محاسبا  شبیه  اند. در این کار پژوهشیهای پژوهشی زیادی را به خود جلب کردهگروه

 شود بهره برده شده است.ی نوع پنج  میهاDESمولکولی که منجر به تولید های بینی برهمکنشمطالعه
 

 روش انجام محاسبا  -2
نرمتوسط    MDسازی  شبیه  لمپا  بسته  شد  (LAMMPS)افزاری  نیروی    .انجام  میدان  توصیف   OPLSپارامترهای  برای 

ا  ب  1:2مولی    بت در نساستامید    ومخلوط دوتایی تیمول  .  [6])تیمول و استامید( به کار برده شد    DESی  دهنده اجزای تشکیل

افزاری  تفاده از نرمبا اس زی  سای شبیه به ، در جعفیتصاد  های ت ، با موقعیمولکول استامید  ۴۰۰لکول تیمول و  مو  ۸۰۰قرار دادن  

PACKMOL    .سازی  شبیه ابتدا    لی،اددست آوردن یگالی تعبه منیور به تهیه شدMD  ری ی آمابا استفاده از مجموعه  NPT    در

 

 Bنويسنده اول ) و رشته تخصصي، دانشکده و دانشگاه محل تحصيل ، مقطع تحصيلینويسنده مسئول: درجه علمي -*و  1

Nazanin .pt 11 )راست چين ، 
، راست B Nazanin .pt 11نويسنده دوم ) ، دانشکده و دانشگاه محل تحصيل(يا سمت كاريو رشته تخصصي ) درجه علمي -2

 چين(
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با    NVTسازی  ه . سپا، شبیجهت به تعادل رسیدن سیست  انجام شدنانوثانیه    ۷به مد     بار  1کلوین و فشار    1۵/2۹۸دمای  

 . دامه یافتنانوثانیه ا 2۳به مد    NPTندی خروجی نهایی پیکرب شروع از 

 نتایج و بحث   -۳
و   دشگتجربی مقایسگه    مقداربا    DESبرای تایید قابل قبول بودن میدان نیروی به کار گرفته شده، یگالی شبیه سازی شده  

از   مناسگبیتوان ادعا کرد که میدان نیروی استفاده شگده توصگیف  میدست آمد. بنابراین،  به  صدرد  ۰۳/۰لق کمتر از  خطای مط

مربگوط بگه (  RDF)عی  بع توزیگع شگعاتگا  آ-1ل  شگک  .دهگدیارائگه م  سیست  مورد مطالعه  های مولکولیو برهمکنش  پیکربندی 

 از ایگنرور که  همان  .دهدین مرا نشا(  ACM)مید  :استا(THY)  تیمول  1:2های پیوند هیدروژنی در مخلوط  ن سایتتریمحتمل

یگگر د بت بگه، نسگACMبا اکسیژن  THYیل گروه هیدوکس مربوط به هیدروژن  RDFنخستین پیک    بل مشاهده است،قا  لشک

RDFی کمترفاصلهدر    ها  (pm  1۸1)  .اییزاویگه-عیشگعا  بع توزیگع ترکیبگیب تگا-1  شگکل  و با شد  بیشتری رخ داده است 

(CDF  )یل  گروه هیدوکس  هیدروژن  به  مربوطTHY    با اکسیژنACM  بگق تعریگف  ر  د کهدهمی  را نشانIUPAC  پیونگد   یگک

 .آیدب میهیدروژنی قوی به حسا

 
 ب( )

 
 ( )آ

 هیگدروژننش  بگرهمکمربگوط بگه    CDF  )ب(  و  THY-ACMدر مخلوط    تشکیل پیوند هیدروژنیهای  سایت  نتریتملمحمربوط به    RDF  )آ(  :1شکل  

 . ACMبا اکسیژن  THYیل گروه هیدوکس

 گیری نتیجه   -۴

دینامیگک سگازی  هبیبگه روش ش  (ACM)  اسگتامید  :(THY)  تیمگولنج (  نگوع پگ  DESیونی )ریر  DES  1:2لی  بت مونس

و  THY-THY هگای مکنشتر از برهبلگومط THY-ACMرد مطالعه قرار گرفت. نتگایج نشگان داد کگه بگرهمکنش لکولی مومو

ACM-ACM  .استTHY  نقش دهنده وACM کند.ا مییفپیوند هیدروژنی را ای ییرندهنقش پ 
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