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 يونی های ترموديناميکی مايع هایويژگیساختار و 

 ی ديناميک مولکولیمطالعه سياناميد:دی با آنيون بر پايه ايميدازوليوم

 ، اعظم گنج خانلو+*وثریکمحمدحسين 
 شيمی و پژوهشکده تغيير اقليم و گرمايش زمين، دانشگاه تحصيلات تکميلی علوم پايه زنجان، زنجان، ايران دانشکده

پايداری  پايين، ذوب دارای دمای، N(CN)]2[-سياناميد، ی ايميدازوليوم با آنيون دیبر پايه يونیهای مايع :كيدهچ
 کاربردهای در مناسبیهای ها را داوطلبپايين هستند که آن گرانروی و بالا و شيميايی بالا، هدايت يونی گرمايی
 کاتيون ی بر پايه يونی مايع ختاری و ترموديناميکی دوسا هایويژگی، ين کارا کند. درمی گوناگون صنعتی

سازی ديناميک با استفاده از شبيه N(CN)]2[-)آلکيل = متيل و اتيل( و  ،[amim]+ايميدازوليوم، متيلـ  3ـ  آلکيلـ 1
 آلکيل از متيل تغيير شاخه جانبی  اتم به کار برده شد تا اثرـ  مولکولی مطالعه شده است. ميدان نيروی ناقطبيده تمام

 تابع توزيع شعاعی، تابع توزيع فضايی، چگالی مايع مانندهايی کميت .يونی بررسی شود های عو دما بر رفتار مايبه اتيل 
  N(CN)][dmim]2[چگالی مايع يونی  .فشار و آنتالپی تبخير مولی مطالعه شدنديونی، ضريب انبساط گرمايی هم

  [dmim]+تر است که به علت تقارن نسبی بالاتر و انباشتگی بيش ]2N(CN)[emim][تر از دماها بيش همهدر 
 ها تضعيف شدهيون بين الکتروستاتيک هایکنشبا افزايش طول زنجير آلکيل از متيل به اتيل، برهم. است در حالت مايع 

 يابد.شود و در نتيجه آنتالپی تبخير کاهش میمی تقويت يونی بين واندروالسی هایکنشبرهم و

؛ تابع توزيع سياناميد؛ کاتيون ايميدازوليومآنيون دیسازی ديناميک مولکولی؛ مايع يونی؛ شبيه :هاي كليديواژه
 ترموديناميکی. هایويژگیشعاعی؛ 

KEYWORDS: Molecular dynamics simulation; Ionic liquid; Dicyanamide anion; Imidazolium 

cation; Radial distribution function; Thermodynamic properties. 
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(1)  Room-temperature ionic liquids (RTILs) 
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(1)  Yoshida        (3)  Kirchner 

(2)  Weber        (4)  Lopes 
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ايميدازوليوم، متيل-7-اتيل-3کاتيون و  [DCA]-سياناميد ، آنيون دی[dmim]+ايميدازوليوم  متيلدی-7،3کاتيون ـ فرمول ساختاری3شکل 
+[emim]است شده مشخص هايون روی کليدی اتمي هایجايگاه برخي برچسب ؛.
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 سازی ديناميک ملکولیجزييات شبيه

NpT

 DL_POLY

DL_POLY

 و بحث هانتيجه

 ساختاری هایويژگیی مطالعه

(1)  Combination rules       (3)  Leap-frog algorithm 

(2)  Nośe-Hoover thermostat-barostat      (4)  Ewald summation 
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ـ مقايسه اثر تغيير طول گروه آلکيل بر روی تابع توزيع شعاعي 2شکل 
 ن بي [DCA][emim] و[DCA][dmim] های يوني در مايع

 (N-RC)، کاتيون ـ آنيون (RC-RC)کاتيون ـ کاتيون اتمي  هایجايگاه
.کلوين 747مربوط به دمای  (N-N)و آنيون ـ آنيون 

 تعيين تابع توزيع شعاعی
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(1)  Radial distribution function (RDF)      (3)  Trajectory analyzer and visualizer (TRAVIS) 

(2)  Spatial distribution function (SDF)      (4)  Visual molecular dynamics (VMD) 
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 های همسايه ترين کاتيونرنگ( و نزديک)ابرهای خاکستریهای همسايه ترين آنيونـتابع توزيع فضايي بيانگر احتمال حضور نزديک7کل ش
 است  ديدندر هر سطر سه تصوير قابل  رنگ( در اطراف کاتيون ايميدازوليوم مرجع دو مايع يوني مورد مطالعه.کمهای آبي)ابر

( نگاه شده است.به حلقه کاتيون مرجع از روبرو، در راستای صفحه حلقه و از پهلو )کنارکه به ترتيب از سمت چپ، 

 ترموديناميکی هایويژگیی مطالعه

بررسی شار و فگرمايی هم انبساط ضريبمحاسبه چگالی و 

 ها با دماتغيير رفتار آن
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 محاسبه آنتالپی تبخير

(1)  Isobaric thermal expansion coefficient 
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 ، برای دو مايع يونيK 4-10 ×( pα-1( ، فشارضريب انبساط گرمايي هم، و ρ( gcm-3)ه چگالي، ـ مقدارهای محاسبه شد3جدول 
[dmim][DCA]  و [emim][DCA] سازی ديناميک مولکولي در دماهای مختلف.به دست آمده از شبيه
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(1)  Bedrov 
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vap( kJ/molـ مقدارهای )2جدول 
m

H   دو مايع يونيمحاسبه شده برای[dmim][DCA]   و[emim][DCA]  

سازی ديناميک مولکولي در دماهای گوناگون.از شبيه به دست آمده
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