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 مقدمه   -1
.  وابسته است آنیون-های مختلف کاتیون کنش برهمتوصیف دقیق به  ، یونیشیمیایی مایعاتو  خواص فیزیکیدرست درک 

کوانتومی،  نابراینب مکانیک  جمله  از  مختلفی  محاسباتی  مطالعات  مولکولیسازی  شبیه،  اساس  دینامیک       و   (AIMD)  از 

مولکولیسازی  شبیه میدان  دینامیک  بر  ماکروسکوپی (  FFMD)  نیرو  هایمبتنی  و  میکروسکوپی  خواص  محاسبه     برای 

دوکاتیونی مایعات و    AIMDسازی  شبیه  .استشده  انجام  یونی  میکروسکوپی  ساختار  توصیف  برای  دقیق  بسیار  روشی 

 . شود محاسبه می  سازیشبیه   از  زمانی  یساختار الکترونی در هر مرحله  یونی است که در آنمایعاتمولکولی  های بینکنشبرهم

روش    اما به    دارد  زیادیمحاسباتی    یهزینهاین  سیستم شبیه و  زمانی  سازی  مقیاس  در  کوچک  محدود  پیکوثانیچندهای      ه 

 سازی طولانی، استفاده از شبیه  سازیهای شبیهتر با زمانهای بزرگسازی سیستم برای شبیه بنابراین،  .  (2021،  روس)  شودمی

FFMD  اده سوال پاسخ د  نیدر پژوهش حاضر، به ا  .(2010،  کمپتر)   که به منابع محاسباتی کمتری نیاز دارد، سودمند است

مشابه آنیون  -های کاتیونکنشبرهم  بازتولیدتوانایی خوبی برای    OPLSهای نیروی مبتنی بر  میدانپارامترهای    ای : آخواهد شد

    دارند؟ AIMDسازی با نتایج شبیه

 محاسباتی  هایروش  -2
  ن میداا سه  بافزار گرومکس  با استفاده از نرم  2NTF][2(mim)3[C[2یعنی    ترکیب موردمطالعه  FFMDسازی  شبیه   ابتدا

مدت    OPLS-VSIL  و  OPLS-2009IL  ،0.8*OPLS-2009ILنیروی   شد. شبیه   نانوثانیه  40به  ادامه،    سازی  در 

به    QUICK-STEPل  و ماژو  Born-Oppenheimer، بر اساس رویکرد  CP2Kافزار  با استفاده از نرم  AIMDهای  سازی شبیه 

همهپیکوثانیه    36مدت   برای  شد.  اتمانجام  پایهی  مجموعه  از  شبه  (MOLOPT-DZVP-SR-GTH)ی  های  پتانسیل با 

(GTHاستفاده شد ).  میدان نیروی  درOPLS-2009IL     کل سیستم  بار  ، بنابراین  شده، اولیه استفاده    بارهایاز  e  ±2/0  است ،

دو هر  در  نیروی    درحالیکه  یافته  %20سیستم    بار،   OPLS-VSILو  OPLS-2009IL*0.8میدان  و  کاهش            کل   باراست 

e  ±1/6  علاوه نیروی  براین،است.  است   OPLS-VSILمیدان  مجازی  سایت  یک  اعمال    و   دارای  داخل  منجربه  به  منفی  بار 

 د شومی ایمیدازولیوم یحلقه

 نتایج و بحث  -3
توابع توزیع   .استشدهنشان داده 1 در شکل های اکسیژن آنیونمختلف کاتیون و اتم هایهیدروژن  بین توابع توزیع شعاعی         

ی ایمیدازولیوم بیشتر حلقه  هایآنیون با هیدروژن  Oکنش بین اتم  برهماحتمال  دهد که  نشان می  AIMD  سازیشعاعی شبیه

 
 
، راست  B Nazanin  .pt 11نويسنده دوم ) ، دانشکده و دانشگاه محل تحصيل(يا سمت كاري و رشته تخصصي )  درجه علمي -2
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است و در    تیزترهای هیدروژن آلیفاتیک، اولین پیک آنها  زیرا در مقایسه با اتم  است.  های زنجیرهکنش آن با هیدروژناز برهم

کاتیون   RHبا اتم  های اکسیژن آنیون  اتمکنش  شدت برهمکه  توان مشاهده کرد  می  براین،دهد. علاوهرخ می  یترفواصل کوتاه

توان . این مشاهدات را میدهد ترین پیوند هیدروژنی را تشکیل میباشد و قویمی  W2,HW1Hهای  کنش آن با اتمبیشتر از برهم

است،  شدهنشان دادهاین شکل    همانطور که در  آن به هر دو اتم نیتروژن نسبت داد.  مجاورتناشی از    RH  اتم  به بار جزئی بیشتر

  میدان نیروی  در مقایسه با  e  ±1/6کل    با بار  OPLS-VSILمیدان نیروی    و  e  ±2/0  کل  با بار  OPLS-2009IL  میدان نیروی

0.8*OPLS-2009IL،    با بار کلe  ±1/6  سازی  شبیه  تطابق خوبی با نتایجها  پیک  و مخصوصا شدت  از نظر موقعیتAIMD 

بهدارند اتم  کنشبرهم  شدتدیگر،  عبارت.  هیدروژنبین  با  آنیون  اکسیژن  در  هایهای  کاتیون  نیروی   مختلف   میدان 

0.8*OPLS-2009IL    و  بیشتر پیکبوده  پیکموقعیت  با  نیز  شبیهها  است  AIMD  سازیهای  میهم.  متفاوت  توان چنین 

مشابه هستند و نزدیک به    OPLS-VSILو    OPLS-2009IL  در دو میدان نیروی  هیدروژنی  هایپیوند شدت  که    کرد مشاهده  

شبیهها  کنشبرهمشدت   میباشند می  AIMD  سازیدر  بنابراین،  گرفتتوان  .  بار  نتیجه  دوکاتیونی  مایعکل    که  یونی 

  ، دوواقع   های مختلف بسیار مهم است. درکنش توزیع بارهای جزئی روی هر اتم در بازتولید دقیق برهم  یو نحوه  موردمطالعه

توابع توزیع برای بازتولید     OPLS-2009IL*0.8نیرویمیدان    در مقایسه با    OPLS-VSILو   OPLS-2009ILمیدان نیروی  

 تر هستند.  موفق AIMDسازی شبیه مختلف حاصل از شعاعی 
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ببرهم   یبرا  OPLSبر    ی مختلف مبتن  های نیرویمیدان و    AIMD  سازیشبیه  از  حاصل  توابع توزیع شعاعی  یسهیمقا:  1کل  ش   نیکنش 

 . atm  1 و K 15/333 درآنیون   ژنیبا اتم اکسکاتیون  مختلف هایدروژنیه

 گیری نتیجه -4
پژوهش،   این  بازتولید    OPLS-VSILو    OPLS-2009IL،  0.8*OPLS-2009IL  نیروی  هایمیدانتوانایی  در  برای 

 AIMDسازی  با نتایج شبیه  ها ی نتایج آنبا مقایسه  NTF2(mim)3[C][2[2ی  یونی دوکاتیونمایعات در  مختلف    هایکنشبرهم

نیروی    بر خلاف نتایج نشان داد    .قرارگرفتارزیابی  مورد   از  ،  OPLS-2009IL*0.8میدان    هر دو توابع توزیع شعاعی حاصل 

نیروی دارای    e  ±1/6کل    بار   OPLS-VSILو   e  ±2/0  کل   باربا    OPLS-2009IL  میدان  مجازی  و  سایت  داخل  در  یک 

   .دارند   AIMDسازی نتایج شبیهبا  تطابق خوبی   هاپیکاز نظر موقعیت و شدت  ، ایمیدازولیوم یحلقه
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