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های پیریدینیوم دی متیل-6،2كاتیون یهپذیر بر پایمایعات یونی تنظیم
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 است. در این کار کنترل قابل برای اهداف خاص  های مختلفها و آنیونخواص مایعات یونی با ترکیب کردن کاتیون: چکیده
 های مختلفشده است تا تاثیر استخلاف استفاده M06−2X/6−311++G(2d,2p)سطح نظری تابعی چگالی در  ینظریهاز 

-4]پیریدینیوم متیل دی -X -4 هایکاتیون شامل پیریدینیوم یپایهبر  یونی اتو شیمی فیریكی مایعتروشیمیایی بر خواص الك

+]DMPyX ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO، 3CF، CN  2و(NO  و آنیون تترا فلوئورو بورات)−]4BF[( بررسی شود .
 شناسیخواص مكان و پارامترهای ساختاری ،بار انتقال مقادیر ،حد آند، محدوده الكتروشیمیاییو پتانسیل حد کاتد 

با افزایش قدرت  نو آنیو دهند که قدرت برهمكنش بین کاتیونشده است. نتایج نشان می محاسبهمایعات یونی 
انرژی  مقادیر با توجه به .یابدها افزایش میکاتیون پیریدینیومحلقه  4 ها در روی موقعیتکشندگی استخلافالكترون

 صورتبه مورد مطالعه، ترتیب پایداری مایعات یونی کیلوکالری بر مول( -59/90تا   -71/104) از  برهمكنش محاسبه شده
 ] >4BFDMPy][-> [Cl ]4BF][DMPy-CHO] > [4BF][DMPy-3CF] > [4BF][DMPy-CN] > [4BF][DMPy-2NO[

 ]4][BFDMPy-2> [NH ]4BFDMPy][-Me] > [O4BFMPy][D-Me] > [4BFMPy][D-[H ها مقایسه بار اتم .ستا
ها ها به کاتیوندهند که تشكیل پیوند هیدروژنی همراه با مقداری انتقال بار از آنیوننشان می، یعیطب وندیپ تالیاورب از تحلیل

عات های دیگر در مایبیشتر از استخلاف ((CHOهای الكترون کشنده باشد و انتقال بار برای استخلافدر مایعات یونی می
 ،ولت( 32/4تا  73/2)از  الكتروشیمیایی مایعات یونی مورد مطالعهبا توجه به مقادیر محدوده  .است ]4XDMPy][BF-4[یونی 
تری نسبت به مایعات یونی های الكترون دهنده، الكترولیت مناسبشود که مایعات یونی حاوی استخلافبینی میپیش
 ند.میایی باشهای الكتروشیدر واکنش جهت استفاده دیگر

 

 محدوده الكتروشیمیایی، چگالی تابعی ینظریه، پیریدینیومکاتیون ، مایعات یونی واژگان کلیدی:
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 مقدمه
جفت یون نوعی عمدتاً  (MILs)مایعات یونی تک کاتیونی 

های آلی حجیم و آنیون های آلی یا معدنی با اندازه ل از کاتیونشکتم
 

 دار مكاتبات عهده                                                                                                                                                +E- mail: b.khalili@guilan.ac.ir 

های مذاب از نمک تر  نقطه ذوب پایین باکوچکتر از کاتیون ها 
ستند و این تفاوت اندازه بین اجزای سازنده ه (C 100)کمتر از 



 1403، 1، شماره 43ره دو و همکاران بهزاد خليلي نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران

 

 علمي ـ پژوهشي                                                                                                                                                                                           240

تواند دلیلی بر برهمکنش ضعیف بین آنیون و مایعات یونی می
 .]1[باشد  هاآن پایینو نقطه ذوب  اهآن تشکیل دهندهکاتیون 

نظیر  ،ویژگی های منحصر بفرددارای تک کاتیونی مایعات یونی 
فشار بخار پایین در ، بالا چسبندگی، محدوده وسیع مایع بودن

  [.2]د هستن زیاد و هدایت الکتریکی  گرماییپایداری ، های بالادما
حلقوی  یهاونکاتی یپایهبر  معمولی تک کاتیونیمایعات یونی 

آزولیوم، پیریدینیوم، های ایمیدازولیوم، پیرازولیوم، تریبه دسته
دسته از مایعات این در میان . شوندبندی میآزولیوم،  تقسیمبنزوتری

پیریدینیوم کاربرد قابل توجهی در  یپایهبر ، مایعات یونی یونی
 [،4]ها [، استخراج ترکیبات گوگردی از سوخت3های جداسازی ]فرایند

  د.ن[ دار6کاتالیزور در سنتزهای آلی ]حلال و و به عنوان [، 5]جذب آمونیاک
های ها با گروهدار کردن ساختارهای حلقوی کاتیونعامل

 هاییکی از مزیت هاآنهای مختلف حلقه استخلافی مختلف در موقعیت
های حلقوی است که منجر به ایجاد کاتیون یپایهمایعات یونی بر 

 (TSILs)1ت یونی کار ویژه جدیدی از مایعات یونی به نام مایعا نسل
یک گروه عاملی به صورت کووالانسی به  TSILsدر  شده است.

ها )یا هر دو( پیوند داده ها یا آنیونهای حلقوی از کاتیونبخش
مایعات یونی کار ویژه شیمیایی  شود. بسیاری از خواص فیزیکی ومی

های مختلف عامل دار شده ها و کاتیونآنیونتوان با جفت شدن را می
به دلیل  TSILs. [8و  7]تنظیم کرد  هاآنبر اساس خاصیت مزومری 

 توانند کاربردهایالقائی( می -داشتن ساختار منحصر به فرد خود )رزونانسی
ها، های شیمی، مانند حلالای از زمینهای در طیف گستردهالعادهفوق

ی خورشیدی، کاتالیزورها، ابرمولکول ها، شیمی هاها، سلولالکترولیت
 ان حامل داشته باشندعنو دارویی، تجهیزات نوری، پلیمریزاسیون و به

 2010و  2009 های در سال ناهمکارو  2استراسنراولین بار  .[9-13]
 تاثیر استخلاف های مختلف )الکترون کشنده و الکترون دهنده( 

وم ه حلقه ایمیدازولیوم و تری آزولیبر موقعیت پارا حلقه فنیل متصل ب
پس از  هاآنرا مطرح کردند.  مایعات یونی تنظیم پذیر آریل آلکیل

سنتز گروهی از این مایعات یونی، تاثیر استخلاف های مختلف را بر 
 هاآن .[14] سنتزی را بررسی کردند مایعات یونی نقطه ذوب روی 

 در موقعیت پارا حلقهه  شندکترون کهای الوجود استخلافگزارش کردند 
مایعات یونی تنظیم پذیر آریل آلکیل، به طور محسوس نقطه فنیل 

تغییر  چنینهمدهد. ذوب را در این دسته از مایعات یونی افزایش می
نوع آنیون در این دسته از مایعات یونی موجب تغییرات قابل 

 د.شوچشمگیری در نقطه ذوب در مقایسه با مایعات یونی معمولی می
های تجربی و نظری زیادی برای بررسی خواص فیزیکی روش

ها شیمیایی ترکیبات مختلف توسعه یافته است که در میان این روش

 

1- task-specific ionic liquids 

2 -Strassner 

ها باشند به کمک این روشتر میتر و کم هزینهجذاب محاسباتی شیمی
 هایهای آزمایشگاهی و تنها با اجرای برنامهتوان بدون انجام فعالیتمی

 . ]15[و بررسی ترکیبات مورد نظر پرداخت مطالعه محاسباتی به 
های این روش ارائه ساختارالکترونی، انرژی برهمکنش از مزیت
باشد. و غیره می آنیون، خواص اوربیتالی، مکانیسم واکنش –کاتیون 
استفاده از شیمی محاسباتی، رویکردی جدید برای طراحی  از طرفی

و ی برخی از خواص فیزیکی بینمایعات یونی و  پیشو مدل سازی 
برای کاربردهای خاص در زمینه های مختلف علمی  هاآنشیمیایی 

های که یکی از روش (DFT)باشد. استفاده از نظریه تابعی چگالیمی
توسعه قابل توجهی محاسباتی شیمی کوانتومی است در دهه گذشته 

  .[20-16برای معرفی مایعات یونی جدید داشته است ]

ها و های مختلف بر روی آنیونر استخلافیرا، تأثیما نیز اخ
 تترازولیوم ،لیوموایمیدازولیوم، تری آز یپایههای مختلف )برکاتیون

خواص الکترونیکی، ساختاری برخی از بر  هاآن( و تاثیر و پیریدینیوم
 .[21-26ایم ]و الکتروشیمیایی مایعات یونی حاصل بررسی و گزارش کرده

 استخلاف مختلف الکترون کشنده و الکترون دهنده 9ر در این کار تاثی
(2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN  2و(NO  موقعیت  در

 BF]4[-به همراه آنیون تترا فلوئورو بورات پیریدینیوم کاتیون چهار حلقه 

ها بر روی بعضی به عنوان مایعات یونی کار ویژه و تاثیر این استخلاف
الی مورد بررسی گتابعی چ ینظریهبا ت نظری به صور هاآناز  خواص 

، الکترونی و مکان های ساختاری. بعضی از ویژگیگرفته استقرار 
ها در ها و آنیونبین کاتیونبر انرژی برهمکنش  هاآنو تاثیر  شناسی 

و شیمیایی خواص فیزیکی بعضی از بر  هاآنمایعات یونی و تاثیر این 
، هدایت چسبندگیتالپی تبخیر، انب، دوقطبی، نقطه ذو گشتاورنظیر 

پایداری الکتروشیمیایی این  هحد کاتدی، حد آندی و محدود، الکتریکی
 مورد مطالعه قرار گرفته است. ی خاص هابرای کاربردمایعات یونی 

 

 جزئیات محاسباتی

در ی تابعی چگالیدر این کار از روش شیمی محاسباتی نظریه
برای بررسی [ 28و27] M06-2X/6-311++g(2d,2p) سطح نظری

 خصوصیات چنینهمو  شناسی، الکترونی، مکانخصوصیات ساختاری
 ،4XDMPy][BF-4[ ،:X) 2NH ،OMe[یونی  اتالکتروشیمیایی مایع

Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO شده است. استفاده 
فرکانسی برای ها، محاسبات ی چون بهینه سازی ساختارمحاسبات

سازی و تعیین انرژی ارتعاشی نقطه صفر هتائید محاسبات بهین
3(ZPVE)  در پیوندهای درگیر و فرکانس های  ارتعاشی متقارن

[ 29] 09نرم افزار گوسین  با ناحیه برهمکنش بین کاتیون و آنیون 

3-Zero-point vibrational energy (1)  Task-specific ionic liquids    (2)  Strassner 
(3)  Zero-point vibrational energy 
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های انرژی برهمکنش از اختلاف انرژی کمپلکس. انجام شده است
های مجزا با مجموع انرژی یون هیدروژنی مایعات یونیپیوند 

رای ب  (CP) 1روش نیروی مقاوماز  چنینهم. آمده است دستبه
 هایدر محاسبه انرژی (BSSE) 2تخمین خطای انطباق مجموعه پایه

 M06-2X/6-311++G(2d,2p)در سطح نظری  مایعات یونیبرهمکنش 
 ،GaussView 6.0، AIM2000از نرم افزارهایی نظیر استفاده شده است. 

Multiwfm  وVMD ها استخراج و پردازش داده مشاهده، برای
 .[33-30] استفاده شده است

 

 نتایجبحث و 
 مایعات یونی و برخی از پارامترهای ساختاری  بهینه سازی ساختار

  ،]XDMPy]-4+کاتیون  9ی ابتدا تمامی ساختارها
:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN  2و(NO و  

  p)2d,2++G(311-6X/2-06Mنظری  سطحدر  BF]4[-آنیون 
مشاهده  1طور که در شکل همان(. 1)شکل  شدندبهینه  یدر فاز گاز

  توانندمی BF]4[-از آنیون  14Fو  12F ،13Fهای اتمشود می
  C7−H10 پیوندهایاز حلقه پیریدینیوم و  N1−H9 پیوندبه 
 ، ]XDMPy]-4+ هایکاتیوندو گروه متیل  از 11H−8Cو 
:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN  2و(NO  نزدیک

 مایعات یونی  تشکیل شوند به صورت یک جفت یون و منجر به
]4XDMPy][BF-4[ ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ، 
3CF ،CN  2و(NO های الکترواستاتیکی و پیوند با بر همکنش

 . شوندهیدروژنی 
، 4XDMPy][BF-4[ ،:X) 2NH[مایعات یونی  در مرحله بعد

MeO ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN  2و(NO  حاصل از برهمکنش
نظری  سطحدر  هاآنساختار مدل سازی و های فوق، آنیون و کاتیون

. برای اطمینان از (2)شکل  شده استبهینه  یذکر شده و فاز گاز
آمده، محاسبات مربوط به فرکانس  دستبهدرست بودن ساختارهای 

. شده استانجام یونی فوق  عاتمایبر روی ساختارهای بهینه شده 
 شدن ساختار مایعات یونی، در طی بهینه دهد کهنشان می 2شکل 

  دگیرمیدر بالای حلقه پیریدینیوم قرار  BF]4[-آنیون کروی مانند 
  11Hو  9H ،10Hهای اتمبا  آناز  14Fو  12F ،13Fهای اتم و

 های فوقکاتیون C8−H11و  N1−H9 ،C7−H10 پیوندهایاز 
 N1−H9F12 ،C7−H10F13 به صورت پیوند هیدروژنی سه
 پارامترهای ساختاری  د.دهمیتشکیل  C8−H11F14و 

، در ناحیه برهمکنش هیدروژنی زوایای پیوند ومهم نظیر طول 
 ذکر  1فوق در جدول مایعات یونی بین آنیون و کاتیون 

  شده است.
 

1-Counterpoise corrections 

 
   [4-XDMPy]+ (X: NH2, OMe, Me, H, Cl, CHO, CF3, CN and NO2  

 ساختار آنيون و كاتيون های مورد مطالعه در اين كار  -1شکل 
 

 های درکاتیون N1−H9دهد که طول پیوند نتایج نشان می
+XDMPy]-4[ ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF، 
 CN  2و(NO  0140/1، 0127/1، 0115/1برابر با ، 

 0160/1و  0157/1، 0155/1، 0156/1، 0142/1، 0149/1
آنگستروم است و در اثر برهمکنش و تشکیل پیوند هیدروژنی با 

، 0258/0این طول پیوند به مقدار  BF]4[-های فلوئور آنیون اتم
0274/0 ،0302/0 ،0269/0 ،0295/0 ،0364/0 ، 0321/0 ،
 آنگستروم در مایعات یونی  0346/0و  0332/0

]4XDMPy][BF-4[ ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ، 
3CF ،CN 2 و(NO یابند. افزایش می 

 تغییرات جزئی در طول پیوندهای درگیر در برهمکنش 
های از مایعات یونی نسبت به همان طول پیوند در کاتیون

 مجزای متناظرشان، وجود برهمکنش بین کاتیون و آنیون را 
ه کند. کوتاهترین فاصلدر این دسته از مایعات یونی تائید می

 یشترین مقدار زاویه پیوند هیدروژنی( پیوند هیدروژنی )ب
با مقادیر  N1−H9F12مربوط به برهمکنش هیدروژنی 

6217/1 (6/166 ،)6076/1 (9/165 ،)5804/1 (4/170 ،)
5965/1 (0/168 ،)5812/1 (0/169 ،)5334/1 (9/173 ،)
( 9/167) 5481/1( و 7/167) 5573/1(، 0/169) 5625/1

 ، ]4XDMPy][BF-4[)درجه( در مایعات یونی آنگستروم 
:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO  .است

شود طول )زاویه( پیوند هیدروژنی همانطور که مشاهده می
N1−H9F12 های الکترون برای مایعات یونی حاوی استخلاف

باشد های الکترون دهنده میکشنده کمتر )بیشتر( از استخلاف
  N1تواند ناشی از افزایش چگالی بار مثبت بر روی اتم  که می

های الکترون کشنده و در نتیجه با استخلاف N1−H9و پیوند 
از  N1−H9های فلوئور آنیون با پیوند افزایش برهمکنش اتم

 کاتیون باشد.

2- Basis-Set Superposition Error  

[BF4]
-  

(1)  Counterpoise corrections    (2)  Basis-Set Superposition Error 
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  NO)2 و 4XDMPy][BF-4[ ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN[ساختار بهينه شده مايعات يوني  -2شکل 

[4-NH2DMPy][BF4] 

 

2.125Å 

139.9 2.121Å 

139.2 

1.622Å 

166.6 

[4-OMeDMPy][BF4] 

 

2.117Å 

140.6 
2.134Å 

136.8 

1.608Å 

165.9 

[4-MeDMPy][BF4] 

 

2.154Å 

132.0 
2.154Å 

132.1 

1.580Å 

170.4 

[DMPy][BF4] 

 

2.467Å 

98.4 
2.487Å 

98.4 

1.597Å 

168.0 

[4-ClDMPy][BF4] 

 

2.417Å 

102.4 
2.417Å 

102.4 

1.581Å 

169.0 

[4-CHODMPy][BF4] 

 

2.152Å 

147.5 
2.243Å 

127.5 

1.533Å 

173.9 

[4-CF3DMPy][BF4] 

 

2.406Å 

102.5 
2.406Å 

102.6 

1.563Å 

169.0 

[4-CNDMPy][BF4] 

 

2.414Å 

101.6 2.415Å 

101.6 

1.557Å 

167.7 

[4-NO2DMPy][BF4] 

 

2.415Å 

101.5 2.414Å 

101.5 

1.548Å 

167.9 
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 در مايعات يوني  () برحسب درجه و زوايای پيوندی (Å) آنگسترومبرحسب   برخي از پارامترهای ساختاری نظير طول پيوندها - 1جدول 
]4XDMPy][BF-4[ ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NOيعات يوني.امها مجزای متناظر با ، آنيون و كاتيون 

[4XDMPy][BF4] X: NH2 OMe Me H Cl CHO CF3 CN NO2 

C8−H11 0901/1 0899/1 0900/1 0895/1 0894/1 0919/1 0897/1 0897/1 0897/1 

N1−H9 0373/1 0400/1 0441/1 0418/1 0437/1 0519/1 0476/1 0488/1 0507/1 

C7−H10 0899/1 0903/1 0900/1 0895/1 0894/1 0906/1 0897/1 0896/1 0897/1 

B−F14 3975/1 3968/1 3968/1 3970/1 3967/1 3865/1 3963/1 3962/1 3960/1 

B−F12 4496/1 4521/1 4553/1 4574/1 4589/1 4630/1 4620/1 4631/1 4646/1 

B−F13 3981/1 3981/1 3967/1 3971/1 3967/1 4033/1 3963/1 3964/1 3960/1 

B−F15 3614/4 3601/1 3591/1 3578/1 3568/1 3573/1 3552/1 3546/1 3540/1 

C8−H11∙∙∙F14 1245/2 1166/2 1541/2 4867/2 4172/2 1552/2 4064/2 4139/2 4149/2 

N1−H9∙∙∙F12 6217/1 6076/1 5804/1 5965/1 5812/1 5334/1 5625/1 5573/1 4581/1 

C7−H10∙∙∙F13 1213/2 1335/2 1539/2 4868/2 4172/2 2434/2 4056/2 4152/2 4144/2 

C8−H11∙∙∙F14 9/139 6/140 0/132 4/98 4/102 5/147 5/102 6/101 5/101 

N1−H9∙∙∙F12 6/166 9/165 4/170 0/168 0/169 9/173 0/169 7/167 9/167 

C7−H10∙∙∙F13 2/139 8/136 1/132 4/98 4/102 5/127 6/102 6/101 5/101 

[4XDMPy]+ X: NH2 OMe Me H Cl CHO CF3 CN NO2 

C8−H11 0905/1 0906/1 0910/1 0912/1 0911/1 0910/1 0914/1 0907/1 0908/1 

N1−H9 0115/1 0127/1 140/1 0149/1 0142/1 0156/1 0155/1 0157/1 0160/1 

C7−H10 0905/1 0905/1 0910/1 0912/1 0911/1 0909/1 0913/1 0908/1 0908/1 

[BF4]-          

B−F14 4025/1         

B−F12 4018/1         

B−F13 4024/1         

B−F15 4021/1         

 
 (NCI)1های غیركووالانسی تجزیه و تحلیل برهمکنش

 ،است چگالی الکترونی و مشتقات آن که بر اساس NCIاز شاخص 
نظیر  کووالانسیهای غیر تشخیص برهمکنش توان برایمی

 والسی و دافعه فضایی استفاده کرد.های پیوند هیدروژنی، واندربرهمکنش
 چگالی الکترونی در ماتریس هسیندر این شاخص از ویژه مقدار مشتق دوم 

2
3+2+1r)=(2 ،)2(  و چگالی الکترونیr)( شود. استفاده می

تواند منفی، مثبت یا صفر باشد و می 2بر اساس نوع برهمکنش، 
کنند. استفاده می های ضعیفبرهمکنشاز علامت آن برای تمایز 

 باشد. می 2  <0و در دافعه فضایی  2  >0در پیوند هیدروژنی، 
 (r) > 0دارای  ،از طرفی دافعه فضایی و پیوندهای هیدروژنی قوی

توان از دارند. بنابراین می (r)0های واندروالسی و برهمکنش
ها استفاده کرد. برای تشخیص انواع برهمکنش )r)( )2مقادیر 

به ترتیب نشان دهنده نیروهای  )r)( )2مقادیر منفی و مثبت 
دوقطبی و پیوند هیدروژنی( و نیروهای -ای )نیروهای دوقطبیجاذبه
، )2( )(rهستند. مقادیر نزدیک صفر ای )ممانعت فضایی( دافعه

 

1-Non-covalent interactions 

. ]34[کنندضعیف را مشخص میهای واندروالسی بسیار برهمکنش
با توجه به علامت مقادیر که سطح هم  سطوحتوان از از طرفی می

 هایشوند برای نشان دادن برهمکنشرنگی می )r)()2مربوط به 
به طور  کیفی استفاده کرد، نواحی آبی رنگ برای  کووالانسیغیر

های پیوند هیدروژنی، نواحی قرمز رنگ برهمکنشمشخص کردن 
 ای و نواحی سبز رنگهای دافعهبرهمکنشمشخص کردن برای 
 رود.های واندروالسی به کار میبرهمکنشمشخص کردن برای 

کمیتی بدون بعد است که  (RDG)2نمودار گرادیان کاهش یافته 
های غیر برای توصیف توزیع الکترونی همگن در برهمکنش

در مقابل علامت  RDGاز ترسیم نمودار  و باشدوالانسی میکو
r)( )2( قدرت بندی ماهیت و توان برای طبقهمی

 3شکل  ،بر این اساس تفاده کرد.های غیرکووالانسی اسبرهمکنش
در مقابل علامت  RDGنمودار  و )r)( )2سطوح هم سطح 

r)()2( 4[برای مایعات یونی  راXDMPy][BF-4[ ،:X) 2NH ،
OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO دهد. نشان می 

2-Reduced density gradient (1)  Non-covalent interactions    (2)  Reduced density gradient 
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 ،  ]4XDMPy][BF-4[برای مايعات يوني   )2( )(rبر روی علامت  RDGو نمودار  =s)au) 0.5طح سطوح همس -3شکل 
:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO. 

X:NH2 X: OMe X: Me X: H X: Cl 

X:CHO X: CF3 X: NO2 X: CN 

0.0
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X:NH2 X: OMe X: Me 

X: H X: Cl X:CHO 

X: CF3 X: CN X: NO2 
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 رمول()برحسب كيلوكالری ب NO)2 و 4XDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN[مايعات يوني الکتروني انرژی برهمکنش  -2جدول 
 .B3LYP/6-311++(2d,2p)و  M062X/6-311++(d,p) ،M062X/6-311++(2d,2p) ،B3LYP/6-311++(d,p)نظری سطحدر چهار 

mol//kcalelecE B3LYP M06-2X 
 6-311++g(d,p) 6-311++g(2d,2p) 6-311++g(d,p) 6-311++g(2d,2p) 

[4-XDMPy][BF4]     

X:NH2 14/85- 63/85- 81/89- 74/92- 

OMe 65/87- 25/88- 62/92- 55/95- 

Me 31/89- 03/89- 34/94- 99/96- 

H 63/91- 20/92- 44/96- 73/99- 

Cl 21/93- 86/93- 16/99- 39/101- 

CHO 79/94- 65/95- 34/400- 37/102- 

CF3 26/96- 98/96- 67/102- 33/104- 

CN 79/98- 81/99- 14/103- 13/106- 

NO2 90/98- 31/100- 35/105- 30/107- 

 *
(Eelec = Eelec(IL) - ( Eelec(cation) + Eelec(anion)) 

 

های از کاتیون N1−H9  سطوح همسطح آبی رنگ بین پیوند
+XDMPy]-4[ ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 

 کند.وجود پیوند هیدروژنی را تائید می BF]4[-از آنیون  12Fو  NO)2و 
ممانعت فضایی با سطوح هم سطح قرمز رنگ در وسط حلقه 

شود. بی مشاهده میپیریدینیوم مایعات یونی مورد مطالعه به خو
ها سطوح هم سطح سبز رنگ در ناحیه بین دو گروه متیل از کاتیون

های واندروالسی تواند دلیلی بر وجود برهمکنشمی BF]4[-و آنیون 
شود، مشاهده می 3در مایعات یونی باشد. همانطور که در شکل 

وجود دارد.  RDGهای مختلف در نقاط متفاوت از نمودار پیک
نده و الکترون دهنده بر روی های مختلف الکترون کشاستخلاف

 ،4XDMPy][BF-4[ ،:X) 2NH ،OMe[حلقه پیریدینیوم مایعات یونی 
Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NOها را در نمودار ، موقعیت پیک

RDG دهد که ماهیت دهد و این نمودار نشان میتحت تاثیر قرار می
تقریبا برای همه  BF]4[-ن ها بین کاتیون ها و آنیوبرهمکنش

های مشاهده شده در مایعات یونی مورد مطالعه یکسان است. پیک
وجود  RDGنمودار  (au)واحد اتمی  -010/0تا  -025/0محدوده 

 ، ]4XDMPy][BF-4[یونی برهمکنش هیدروژنی را در مایعات 
:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO کند.تائید می 

 
 برهمکنش مایعات یونی و ارتباط آن با برخی از خواص فیزیکیانرژی  محاسبات

های بین مولکولی نقش به سزایی در خواص فیزیکی برهمکنش
 ترکیباتی یونی هستند،و شیمیایی مواد مختلف دارند. اگرچه مایعات یونی 

های حاصل از کاتیون و آنیون به عنوان واحدهای اما جفت یون
ها نقش خیلی مهم در نی و برهمکنش بین آنسازنده در مایعات یو

ها نی دارد. ساختار آنیونتعیین خواص فیزیکی و شیمیایی مایعات یو
زیادی  در مجاورت کاتیون تاثیر ها و نحوه قرار گرفتن آنیونو کاتیون

بر انرژی برهمکنش مایعات یونی دارد. مقادیر انرژی برهمکنش 
 مول از اختلافسب کیلوکالری بر مایعات یونی برح )elecE(الکترونی 

انرژی الکترونی مایعات یونی با مجموع انرژی الکترونی کاتیون و 
آید. انرژی برهمکنش دست میها بهآنیون مجزای سازنده آن

، 4XDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl[مایعات یونی 
CHO ،3CF ،CN 2 و(NO  در چهار سطح نظری++(d,p)311-6X/062M، 

M062X/6-311++(2d,2p) ،B3LYP/6-311++(d,p)  و
B3LYP/6-311++(2d,2p)  گزارش  2محاسبه و نتایج آن در جدول
دهد که با افزایش ثابت نشان می 2شده است. نتایج جدول 

به استخلاف  2NHاز استخلاف الکترون دهنده  )p(استخلاف 
ه انرژی برهمکنش مایعات یونی مورد مطالع 2NOالکترون کشنده 

یابد. بیشترین یش میدر هر چهار سطح نظری محاسبه شده افزا
و  ]4DMPy][BF2NO-4[انرژی برهمکنش متعلق به مایعات یونی 

است که  ]4DMPy][BF2NH-4[کمترین آن متعلق به مایعات یونی 
ت ترتیب مشاهده شده با نتایج گزارش شده توسط دیگران مطابق

 2ر جدولبرهمکنش مایعات یونی د. مقایسه نتایج انرژی ]18و  14[دارد 
، روش M062X/6-311++(2d,2p)نشان می دهد که سطح نظری 

تری برای محاسبه انرژی برهمکنش این و مجموعه پایه مناسب
با در نظر گرفتن سهم  M062Xباشد. تابع دسته از مایعات یونی می

تر را برای انرژی های پراکندگی در محاسبات، مقادیر دقیقانرژی
چنین دهد. همنشان می B3LYPعات یونی در مقایسه با تابع مای

های با اختصاص دادن اوربیتال (2d,2p)++311-6مجموعه پایه 
تری را برای تواند انرژی برهمکنش دقیقبیشتر در محاسبات، می

افزایش در اندازه مجموعه گونه های باردار محاسبه کند. هرچند که 
 های برهمکنش را بهبود نرژیتواند تا حد زیادی اپایه نمی

  بار است.-ارببخشد چون یرهمکنش اصلی در مایعات یونی، جاذبه ب
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 مايعات يوني تصحيح شده  (G)و انرژی آزاد گيبس برهمکنش   (H)، آنتالپي برهمکنش (E)الکتروني  های برهمکنشانرژی -3جدول 
]4XDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF، CN 2 و(NO  با مقادير انرژی ارتعاشي نقطه صفر(ZPVE)  و خطای انطباق

 .)برحسب كيلوكالری بر مول( M062X/6-311++(2d,2p)نظری  سطحدر  (BSSE)مجموعه پايه 

[4-XDMPy][BF4] ZPVE BSSE Eelec Ec Hc Gc 

X: NH2 0/33 1/81 -92/74 -90/59 -87/28 -78/79 

OMe 0/92 1/88 -95/55 -92/75 -89/25 -78/54 

Me 1/11 1/84 -96/99 -94/04 -89/93 -80/98 

H 0/97 1/99 -99/73 -96/77 -93/29 -81/73 

Cl 1/27 1/96 -101/39 -98/16 -94/45 -82/22 

CHO 0/69 1/73 -102/37 -99/95 -96/60 -85/66 

CF3 0/76 1/99 -104/33 -101/58 -98/17 -87/66 

CN 0/64 2/02 -106/ 31  -103/47 -100/23 -89/10 

NO2 0/55 2/04 -107/30 -104/71 -101/52 -90/48 

Xelec = Xelec(IL)- (Xelec)cation(+Xelec(anion)),    X: E, H and G 

ZPVE= ZPVE (IL)- (ZPVE(cation)+ ZPVE(anion)) 

Xc = Xelec+BSSE+ZPVE,    X: E, H and G 

 
طح نظری انتخابی برای انجام با توجه به نتایج جدول فوق س

 باشد.می M062X/6-311++(2d,2p)محاسبات بعدی، سطح نظری 

  (H)، آنتالپی برهمکنش  (E)الکترونی   های برهمکنشانرژی
محاسبه شده برای مایعات  (G)و انرژی آزاد گیبس برهمکنش 

 با مقادیر  M062X/6-311++(2d,2p)یونی در سطح نظری 
از محاسبات فرکانس ارتعاشی  (ZPVE)انرژی ارتعاشی نقطه صفر 

در سطح نظری  (BSSE)1و خطای انطباق مجموعه پایه 
M062X/6-311++(2d,2p) های برای تعیین مقادیر انرژی

 و cE، cHبرهمکنش با صحت بیشتر و تصحیح شده با نمادهای 
cG  ای انطباق گزارش شده است. بیشترین خط 3در جدول

 و  ]4DMPy][BF2NO-4[ت یونی مجموعه پایه مربوط به مایعا
]4CNDMPy][BF-4[ چنین بیشترین مقدار انرژی ارتعاشی نقطهو هم 

 است. ]BF-4][4MeDMPy[و  ]BF-4][4ClDMPy[صفر مربوط به 
ارتباط خطی خوب بین ثابت استخلاف و انرژی برهمکنش 

، 2NH (4Py][BFXDM-4[  ،:X[مایعات یونی  )cE(تصحیح شده 
OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO  نظری  سطحدر

M062X/6-311++(2d,2p) 4ل وجود دارد که در شک (a)  نمایش
زایش ثابت فشود با اهمانطور که مشاهده می  داده شده است.

ها بر روی استخلاف و افزایش قدرت الکترون کشندگی استخلاف
انرژی برهمکنش نیز  ،وم مایعات یونیموقعیت پارا حلقه پیریدینی

های الکترون کشنده بارهای . چون استخلافیابدافزایش می
 الکتریکی نامستقر بر روی حلقه پیریدینیوم را به سمت خود 

کشند و موجب افزایش  بار مثبت روی حلقه پیریدینیوم و می
 

 

متیل شده و جانبی های های گروهو هیدروژن  H9تر شدن اسیدی
با بار منفی آنیون  بیشتر  هاآنتروستاتیکی بین کنتیجه جاذبه الدر 
های با اتم H11و  H9 ،H10شود و پیوند هیدروژنی قویتری بین می

با  3از طرفی مقایسه نتایج جدول  .شودآنیون ایجاد می از فلوئور
دهد که مایعات یونی حاوی نشان می 1های ساختاری در جدول داده

ترون کشنده قوی با بیشترین انرژی برهمکنش، های الکاستخلاف
 N1−H9F12کمترین و بیشترین فاصله و زاویه پیوند هیدروژنی 

شدن آن تر را دارند یعنی با کاهش فاصله پیوند هیدروژنی و خطی
انرژی برهمکنش بین کاتیون و آنیون در مایعات یونی  ،از نظر زاویه

یک ویژگی فیزیکی،  نوانبه ع (μ) گشتاور دوقطبیشود. بیشتر می
دهد که به ساختار جدایی بار را در یک سیستم مولکولی نشان می
 ها وابسته است. اتمی و پیوندهای شیمیایی در مولکول

، 4XDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH[مایعات یونی گشتاور دوقطبی 
OMe، Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO  نظری  سطحدر 

M062X/6-311++(2d,2p) مایعات یونی مورد ه است. به شدمحاس
 با مقادیر  یمطالعه دارای ساختارهای کاملا قطبی در فاز گاز

، 5/10، 6/11، 7/12، 3/13، 2/14به ترتیب برابر با گشتاور دوقطبی 
باشند. با افزایش قدرت می (Debye)دبای  9/7و  1/8، 3/9، 2/10

ه حلق یا بر روی موقعیت پاراهالکترون کشندگی استخلاف
انرژی برهمکنش بین کاتیون و آنیون  ،ریدینیوم مایعات یونی فوقپی

کاهش  هاآنافزایش می یابد در حالی که گشتاور دوقطبی 
 (b) 4لخطی در شک  این ارتباط .چشمگیری را نشان می دهد

 نمایش داده شده است.

(1)  Basis set superposition error 
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 ،)cE(ارتباط بين ثابت استخلاف و انرژی برهمکنش تصحيح شده  (a) -4شکل 

(b)   ارتباط بين گشتاور دو قطبي و انرژی برهمکنش تصحيح شده)cE( 
 ،4XDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH ،MeO ،Me ،H ،Cl ،CHO[مايعات يوني 

3CF ،CN 2 و(NO  نظری  سطحدرp)2d,2++(311-6X/062M. 
 

بحرانی و آنتالپی تبخیر در مایعات یونی نقطه ذوب، دمای نقطه 
 هاآن، جهتگیری ساختار آنیون و کاتیونبه عوامل مختلفی مانند 

)پیکربندی مایعات یونی( و قدرت نیروهای بین  دیگرنسبت به هم
ها و مولکولی بین اجزای تشکیل دهنده مایعات یونی )آنیون

 مایعات یونیدر  ها( بستگی دارد. اگرچه پیوند هیدروژنیکاتیون
ی عمل کند مایعات یون یونیتواند به عنوان یک نقص در شبکه می

 شود،  هاآن یتسیال چنینهممنجر به کاهش نقطه ذوب و  و
که نقطه ذوب مایعات یونی  ندشان دادن ] 35[ همکارانو  1دانگاما 
با افزایش انرژی برهمکنش  BF]4[- ایمیدازولیوم با آنیون یپایه بر

 هاتاثیر نوع آنیون  ]14[ همکارانو  استراسنر چنینهم د.یابافزایش می
حلقه آریل بخش کاتیونی  مختلف را در موقعیت پارا هایاستخلاف و

 اند.هبررسی کردپذیر ذوب مایعات یونی آریل آلکیل تنظیم طهبر روی نق
 بخش کاتیونی در  کشندهالکترون هایاستخلافکه گزارش کردند  هاآن

دهنده الکترون  هایرا افزایش و استخلافذوب مایعات یونی نقطه 
 انرژی برهمکنشروند مقادیر مشابه که  دهندمیرا کاهش نقطه ذوب 

 

 

 باشد.میهای مختلف با استخلافمحاسبه شده مایعات یونی 

 هاآن cE توان بر اساسرا میمایعات یونی  ، نقطه ذوببنابراین
 مستقیم بین دمای نقطه بحرانی و ارتباطهمین طور  د.پیش بینی کر

 ]36[ همکارانو  قاطعتلف توسط مایعات یونی مخ نشکهای برهمانرژی
، نقطه ذوب، دمای نقطه شودپس پیش بینی می .است گزارش شده

 مورد مطالعه به ترتیب مایعات یونی  بحرانی و آنتالپی تبخیر
] > 4CNDMPy][BF-] > [44DMPy][BF2NO-[4 
] > 4CHODMPy][BF-] > [44DMPy][BF3[CF-[4 

] > 4MeDMPy][BF-] > [44[DMPy][BF ] > 4ClDMPy][BF-[4

]4DMPy][BF2NH-4] > [4OMeDMPy][BF-4[ یابد. کاهش می
 2NHبه عبارت دیگر مایعات یونی با استخلاف الکترون دهنده 

کمترین نقطه ذوب، دمای بحرانی و آنتالپی تبخیر را در این دسته 
های و تجمع یونی منجر به کاهش تعداد یوناز مایعات یونی دارند. 

شود. بنابراین، می توان پیش در محلول میریکی الکت هدایتکاهش 
مایعات یونی با افزایش انرژی  الکتریکی هدایتبینی کرد که 

یابد. علاوه بر این، بازی بودن نسبی کاهش می هاآنبرهمکنش 
تواند بر برای تشکیل پیوند هیدروژنی می هاآنها و توانایی آنیون

تایج تجربی نشان رد. نبگذا هدایت الکتریکی مایعات یونی تأثیر
ای شکل نظیر های میلهدهد که مایعات یونی متشکل از آنیونمی

شده از کمتری نسبت به مایعات یونی تشکیل هدایت یون استات،
اگر  از طرفی د.مانند تترا فلوئورو بورات دارن های کروی شکلآنیون

ضعیف باشد، در مایعات یونی قدرت برهمکنش بین کاتیون و آنیون 
توان تخمین زد ، میبنابراین د.یابافزایش می هاآنهدایت الکتریکی 

های الکترون مایعات یونی حاوی استخلاف الکتریکی که رسانای
های الکترون دهنده است. کشنده کمتر از مایعات یونی با استخلاف

 بیشترین هدایت الکتریکی  ]4DMPy][BF2NH-4[پس مایعات یونی 
  د.یعات یونی نشان می دهنرا در این دسته از ما

 

 های ارتعاشیتحلیل فركانس

و  بین کاتیون هابرهمکنش برای بررسی قدرت IRتکنیک 
رود. اغلب تغییرات ساختاری ناشی کار میدر مایعات یونی به آنیون

های ارتعاشی هایی در فرکانسبا جابجایی مایعات یونیاز تشکیل 
روژنی نسبت به کاتیون و های هیدپیوندهای درگیر در برهمکنش

پیوند  برهمکنشدهد که نتایج نشان میباشد. آنیون مجزا همراه می
، 4XDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH ،OMe[در مایعات یونی یدروژنی ه

Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO  پیوند  طولمنجر به افزایش
N1−H9  فرکانس ارتعاش  د.شومی (دهنده پروتون)به عنوان

 های ر کاتیوند cm/1))برحسب  N1−H9ارن کششی متق
+XDMPy]-4[  ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 

(1)  Dong 
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، 6/3535، 0/3548، 9/3580، 3/3584به ترتیب برابر با  NO)2 و
باشد. در اثر می 6/3520و  0/3525 ،9/3527، 0/3553، 1/3545

ونی مایعات ی و تشکیل BF]4[-ها با آنیون برهمکنش این کاتیون
]4XDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،

CN 2 و(NO  0/2989، 5/3089، 4/3114مقادیر آن به ترتیب ،
  2/2885 و 4/2895، 3/2955 ،2/2875، 2/2998، 6/3062

نسبتا بزرگ ک جابجایی قرمز یابد و یکاهش می( cm/1)برحسب 
نی مورد مایعات یو N1−H9های ارتعاشی کششی در فرکانس

جابجایی در فرکانس ارتعاشی کششی متقارن  .شوددیده میطالعه م
های الکترون کشنده برای مایعات یونی با استخلاف N1−H9پیوند 
CHO ،2NO  وCN های دیگر بیشتر از مایعات یونی با استخلاف
تغییرات طول پیوند بین خطی خوب ارتباط یک  5شکل است. 

N1−H9  پیوند نارتعاشی کششی متقارجابجایی در فرکانس و 
9H−1N  4[برای مایعات یونی راXDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH ،

OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO  در مقایسه با کاتیون
دهد هر چه این شکل نشان میدهد. نشان میهای متناظرشان 

در مایعات یونی حاوی استخلاف  N1−H9افزایش طول پیوند 
افزایش انرژی برهمکنش بین  نده در اثرالکترون کشالکترون 

شان بیشتر باشد، به همان نسبت مقدار کاتیون و آنیون سازنده
جابجایی قرمز بیشتر در فرکانس ارتعاش کششی متقارن همان پیوند 

 شود. مشاهده می
 

 (QTAIM)1ها در مولکول ی كوانتومی اتمتحلیل نظریه

برای  مناسبیک روش  ها،ها در مولکولی کوانتومی اتمنظریه
برای مایعات یونی  .باشدبررسی ماهیت پیوندهای هیدروژنی می

 ، ρ(r)پذیر مورد مطالعه، مقادیر چگالی الکترون تنظیم
 H(r)و انرژی چگالی الکترونی  r)ρ(2لاپلاسی چگالی الکترونی 

چگالی  V(r)و انرژی پتانسیل  G(r)حاصل از مجموع انرژی جنبشی 
 ، در سطح نظری (BCPs)د اط بحرانی پیونالکترونی در نق

M06-2X/6-311++G(2d,2p) 6شکل . ستا محاسبه شده 
، 4XDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH[مایعات یونی های مولکولی گراف
OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO  شامل نقاط که

 های قرمز(، نقاط بحرانی )گوی (BCPs)بحرانی پیوند 
 هستند را سیرهای پیوندی زرد( و م های)گوی (RCPs)حلقه 

 دهد.نشان می
 برایمحاسبه شده  نیشناسی چگالی الکترومکانخواص  4جدول 

، 4XDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH[پیوندهای هیدروژنی مایعات یونی 
OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO   در سطح نظریرا 

 

 

 
ايي در بججاو  N1−H9تغييرات طول پيوند ارتباط بين  -۵شکل 

را برای مايعات يوني  N1−H9فركانس ارتعاشي كششي متقارن پيوند 
]4XDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،lC ،CHO ،3CF، 

CN 2 و(NO در مقايسه با كاتيون های متناظرشان. 
 

M06-2X/6-311++G(2d,2p) دهد. در مجموع، تعداد نشان می
ها ها و آنیونی بین کاتیونهای هیدروژنی در نواحنقاط بحرانی پیوند

وجود نقاط بحرانی حلقه های هیدروژنی وابسته است. به تعداد پیوند
های مولکولی مایعات یونی و چگالی الکترونی در این نقاط در گراف

رهای الکترونی متفاوت کند. ساختاهای حلقوی را تایید میساختار
، XDMPy]-4[  ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،lC ،CHO+های کاتیون

3CF ،CN 2 و(NO  4[−های و آنیون[BF تواند تغییراتی در می
 در این گروه از مایعات یونی ایجاد کند.  و آنیون برهمکنش بین کاتیون

 ، ]4XDMPy][BF-4[های مولکولی تمام مایعات یونی درگراف
:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO   سه

BCPs  دو  پیوند هیدروژنی وRCPs  در ناحیه برهمکنش بین کاتیون
 مولکولی مایعات یونی  و آنیون وجود دارد. البته در گراف

]4OMeDMPy][BF-4[  سهRCPs  در ناحیه برهمکنش بین کاتیون
 و آنیون وجود دارد.

 ها در موقعیت پارا حلقهقدرت الکترون کشندگی استخلافافزایش  با
 نقطه بحرانیچگالی الکترونی در  ،لعهمطامایعات یونی مورد پیریدینیوم 

. یابدافزایش می )12F9H−1N ،)12F9H−1Nr)(هیدروژنی  پیوند
هیدروژنی  بحرانی پیوند طهالکترونی نق چگالیارتباط بین  7شکل 

N1−H9F12،  یونی ودر نواحی بین (a)  فاصله پیوند هیدروژنی
12F9H−1N ،(b)  انرژی برهمکنش تصحیح شده)cE(  و(c) 

 مایعات یونی  N−Hفرکانس ارتعاشی کششی متقارن پیوند 
]4XDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،

CN 2 و(NO   شود  دهد. همانطور که مشاهده مینشان میرا 
  N1−H9F12هر چه فاصله پیوند هیدروژنی  (a) 7در شکلی 

(1)  Quantum theory of atoms in molecules 
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پيوند  در نقاط بحراني (au)برحسب واحد اتمي   H(r)انرژی چگالي الکتروني و  ρ(2(rلاپلاسي چگالي الکتروني  ، )r)ρ يمقادير چگالي الکترون -4جدول 
 .2d,2++G(311-6X/2-06M(pدر سطح نظری   NO)2 و 4XDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN[مايعات يوني هيدروژني 

[4-XDMPy][BF4] X: NH2  OMe Me H Cl CHO CF3 CN NO2 

(r)          

C8−H11∙∙∙F14 0/017 0/017 0/016 0/011 0/012 0/015 0/012 0/012 0/012 

N1−H9∙∙∙F12 0/047 0/049 0/053 0/051 0/053 0/060 0/012 0/057 0/058 

C7−H10∙∙∙F13 0/016 0/016 0/016 0/011 0/012 0/014 0/012 0/012 0/012 

2(r)         
 

C8−H11∙∙∙F14 0/065 0/066 0/063 0/049 0/049 0/058 0/050 0/051 0/051 

N1−H9∙∙∙F12 0/164 0/168 0/174 0/170 0/174 0/185 0/050 0/179 0/181 

C7−H10∙∙∙F13 0/065 0/065 0/063 0/049 0/049 0/053 0/050 0/051 0/051 

H(r)         
 

C8−H11∙∙∙F14 0/001 0/002 0/002 0/002 0/002 0/001 0/002 0/002 0/002 

N1−H9∙∙∙F12 -0/004 -0/004 -0/006 -0/005 -0/006 -0/008 -0/047 -0/007 -0/008 

C7−H10∙∙∙F13 0/002 0/002 0/002 0/002 0/002 0/001 0/002 0/002 0/002 
 

 
  ها و نقاط بحرانيهسته، NO)2 و 4XDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،HOC ،3CF ،CN[مايعات يوني های مولکولي گراف -6شکل 

 .استشدههای زرد مشخص نقاط بحراني حلقه با گویو  های قرمزنقاط بحراني پيوند باگوی چنينهماست، های بزرگ و كوچک نشان داده شدهبه ترتيب با گوی

[4-NH2DMPy][BF4] [4-OMeDMPy][BF4] [4-MeDMPy][BF4] 

[DMPy][BF4] [4-ClDMPy][BF4] [4-CHODMPy][BF4] 

[4-CF3DMPy][BF4] [4-NO2DMPy][BF4] [4-CNDMPy][BF4] 
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 ،N1−H9F12فاصله پيوند هيدروژني  (a) يوني ودر نواحي بين  ،N1−H9F12هيدروژني  بحراني پيوند طهالکتروني نق چگاليارتباط بين  -۷شکل 

(b)  انرژی برهمکنش تصحيح شده)cE(  و(c)  فركانس ارتعاشي كششي متقارن پيوندH−N  4[مايعات يونيXDMPy][BF-4[ ، 
:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO.  

 
شود چگالی الکترونی در نقطه در مایعات یونی مورد مطالعه کمتر می

دهدکه با ان مینش (b) 7یابد. شکل پیوند افزایش میبحرانی آن 
ها در مایعات یونی مورد افزایش قدرت الکترون کشندگی استخلاف

یابد و با افزایش می N1−H9F12مطالعه، چگالی الکترونی پیوند 
ترونی در نقاط بحرانی پیوند هیدروژنی، انرژی افزایش چگالی الک

 ،  ]4XDMPy][BF-4[برهمکنش تصحیح شده در مایعات یونی 
:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO   نیز بیشتر
 ، فرکانس ارتعاشN1−H9F12با تشکیل پیوند هیدروژنی  شود.می

فزایش کاهش یافته و  منجر به ا N1−H9کششی متقارن پیوند 
 . (c))7شکل (شود می N1−H9F12چگالی الکترونی پیوند 

در نقاط بحرانی پیوند  (r)نکته قابل توجه آن است که 
 ،  ]4XDMPy][BF-4[مایعات یونی  12F9H−1Nهیدروژنی 

:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO   بیشتر از
 واحد اتمی(002/0 – 004/0ی )پیشنهاد شده برای پیوند هیدروژنمحدوده 

هیدروژنی قوی  پیوندیک به عنوان  دتوانباشد پس این پیوند میمی
 هاینقاط بحرانی پیوند هیدروژنی بین اتموجود  چنینهم. دمطرح شو

H10 و H11 هایها و اتمهای متیل کاتیوناز گروه F14 و F13  از
،  ]4FXDMPy][B-4[مایعات یونی های مولکولی گرافدر آنیون 

:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO  مقادیر  با
وجود پیوندهای هیدروژنی ضعیف  ، نقاطآن در  کم چگالی الکترونی
C8−H11F14  وC7−H10F13  در کاتیون و آنیون را بین

 کند.تائید میمایعات یونی ذکر شده 
 H(r)ونی انرژی چگالی الکترو  r)(2لاپلاسی مقادیر  4جدول 

  ،]4XDMPy][BF-4[مایعات یونی هیدروژنی  هایدر نقاط بحرانی پیوند را
:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO  در را

 

 

مطالعه دهد. نشان می M06-2X/6-311++G(2d,2p)سطح نظری 
در نقاط بحرانی پیوندهای هیدروژنی چگالی الکترونی های داده

 پیوند هیدروژنیدر نقاط بحرانی  r)(2 و H(r)دهند که نشان می
N1−H9F12  آن است که  نگربیا ود مقادیر منفی و مثبت داربه ترتیب

،  ]4XDMPy][BF-4[مایعات یونی در  12F9H−1Nپیوند هیدروژنی 
:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO  قوی بوده و 

در  r)(2و  H(r)مثبت مقادیر  است وکووالانسی آن اندکی ماهیت 
 C7−H10F13و  C8−H11F14هیدروژنی نقاط بحرانی پیوندهای 

 است.پیوندهای هیدروژنی این ماهیت الکتروستاتیکی  بیانگر
 

 (NBO)1تحلیل اوربیتال پیوند طبیعی 

تشکیل پیوند هیدروژنی در مایعات یونی مستلزم این است که 
 های ضدپیوندی دهنده پروتوناوربیتال به (Y) یآنیون بخش بار الکترونی از

 د انتقالنبرای درک بهتر فرای لذاانتقال یابد.  (D−H) یکاتیوناز بخش 
 NBOنتایج  باشد.می NBOمحاسبات  بهبار در مایعات یونی نیاز 

 پذیرنده –یوند هیدروژنی دهنده پ برهمکنش شامل انرژی انتقال بار
)H)−D*(→LP(Y)

)2((Eهای درگیر در برهمکنش تم، بارهای طبیعی ا
،  ]4XDMPy][BF-4[مایعات یونی در  (CT)هیدروژنی و انتقال بار 

:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO سطح  در
شده  گزارش 5ول جددر  M06-2X/6-311++G(2d,2p)نظری 
 دهنده دهد که برهمکنشنشان می 5در جدول  NBOنتایج  است. 

های مهمترین برهمکنش، از 9H‒1N(*σ→ )12LP(F(پذیرنده  -
  E)2(های انرژی و باشندمی فوق بین مولکولی در مایعات یونی 

های متفاوت تشکیل ظرفیتبه خوبی  NBOدست آمده از تحلیل هب
 . دهندنشان می در این دسته از مایعات یونیپیوند هیدروژنی را 

(1)  Natural bond orbital 

y = -0.0007x - 0.0166

R² = 0.91
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 (CT)های درگير در برهمکنش هيدروژني و انتقال بار بارهای طبيعي اتم، )mol/kcal( )2(E(( محاسبه شدهبار انرژی انتقال مجموع  ۵جدول 
 . NO)2 و 4XDMPy][BF-4[، :X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN[مايعات يوني در  (au)واحد اتمي برحسب 

[4-XDMPy][BF4] qH9 qH10 qH11 qF12 qF13 qF14 CT *E(2)
LP(Y)→*(D-H) 

X: NH2 0/4769 0/2849 0/2861 -0/5861 -0/5800 -0/5782 0/0714 30/04 (2/70) 3/06 

OMe 0/4788 0/2878 0/2851 -0/5856 -0/5789 -0/5783 0/0746 31/72 (2/82) 2/82 

Me 0/4788 0/2843 0/2843 -0/5834 -0/5787 -0/5788 0/0785 36/50 (2/02) 2/00 

H 0/4807 0/2608 0/2609 -0/5856 -0/ 7935  -0/5793 0/0748 34/71 (0/09) 0/09 

Cl 0/4821 0/2670 0/2670 -0/5842 -0/5794 -0/5794 0/0780 35/ 75  (0/06) 0/06 

CHO 0/4829 0/2889 0/2814 -0/5809 -0/5842 -0/5669 0/0899 44/ 84  (1/54) 3/17 

CF3 0/4833 0/2687 0/2687 -0/5828 -0/5787 -0/5787 0/0828 40/03 (0/06) 0/06 

CN 0/4837 0/2688 0/2688 -0/5824 -0/5787 -0/5786 0/0846 41/67 (0/05) 0/05 

NO2 0/4848 0/2695 0/2695 -0/5818 -0/5784 -0/5784 0/0868 42/37(0/05) 0/05 

H11)-*(C8→LP(14)
(2)E )H10)-*(C7→LP(F13)

(2)E(H9) -*(N1→LP(F12)
(2)E :H)-*(D→LP(Y)

(2)E* 
 

 مربوط به برهمکنش E)2(های انتقال بار نرژیا مجموع
)9H‒1N(*σ)→12LP(F  4[مایعات یونی درXDMPy][BF-4[  ،

:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO   به ترتیب
، 03/40، 48/44، 57/35، 71/34، 50/36، 72/31، 04/30برابر با

ده همانطور که مشاه. کیلوکالری بر مول است 37/42و  67/41
حاوی  ر مایعات یونید N1−H9F12پیوند هیدروژنی شود می

با استخلاف تر از مایعات یونی قوی، های الکترون کشندهاستخلاف
توانایی تشکیل  نشان دهنده آن است که وباشد الکترون دهنده می

حاوی استخلاف الکترون کشنده  ، در مایعات یونینیپیوند هیدروژ
باشد. اگر چه انرژی گر مایعات یونی میدیاز بیشتر خیلی  هستند

نسبت به  ]4DMPy][BF-2NO4[برهمکنش برای مایعات یونی 
 های دیگر در این سری از مایعات یونی بیشتر است، اما مجموعاستخلاف

برای مایعات یونی  9H‒1N(*σ)→12LP(F(های انتقال بار انرژی
]4DMPy][BF-CHO4[ تواندس میاست. پ از دیگر مایعات یونی بیشتر 

 تحتنتیجه گرفت که انرژی برهمکنش در این سری از مایعات یونی 
انرژی انتقال ارتباط بین مجموع  8شکل نیز است. تاثیر عوامل دیگر 

فاصله پیوند  (a)و  9H‒1N(*σ)→12P(FL( هایبرهمکنش بار
چگالی الکترونی پیوند هیدروژنی  N1−H9F12 ،(b)هیدروژنی 

12F9H−1N  4[مایعات یونی ر دراXDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH ،
OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO  دهد. نشان می

کاهش فاصله  با افزایش ثابت استخلاف و شودهمانطور که مشاهده می
پیوند در مجموع انرژی انتقال بار  N1−H9F12پیوند هیدروژنی 

یابد. فزایش میمایعات یونی مورد مطالعه ا N1−H9F12هیدروژنی 
های دهد که با افزایش ثابت استخلاف از گروهنشان می (b) 8ل شک

های عاملی الکترون کشنده، عاملی الکترون دهنده به سمت گروه
 9H‒1N(*σ)→12P(FL( هایبرهمکنش بارانرژی انتقال مجموع 
 یابد.افزایش می N1−H9F12چگالی الکترونی پیوند هیدروژنی همراه با 

 
 

 
 هایبرهمکنش بارانرژی انتقال ارتباط بين مجموع  -۸شکل 

)9H‒1N(*σ)→12LP(F  و(a)  12فاصله پيوند هيدروژنيF9H−1N، 
(b)  چگالي الکتروني پيوند هيدروژنيN1−H9F12  مايعات يوني در

 مورد مطالعه.
 

های پیوندهای هیدروژنی استاندارد، بار مثبت بر روی اتمدر 
طور یابد. بهیر در پیوندهای هیدروژنی افزایش میهیدروژن درگ

 های هیدروژن درگیر مشابه با تشکیل مایعات یونی بار مثبت اتم
 های مختلف یابد. استخلافدر برهمکنش هیدروژنی نیز افزایش می

y = -170.83x + 306.77

R² = 0.98
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هيدروژني  پيوند فاصله(a) و   H9 بين بار مثبت اتم ارتباط -۹شکل  

12F9H−1N ،(b) برهمکنش تصحيح شده انرژی )cE(  مايعات يوني
]4][BFXDMPy-4[  ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،

3CF ،CN 2 و(NO. 

 
 پیوندهایچنین برهمکنش کاتیون و همپیریدینیوم در موقعیت پارا حلقه 

های اتمبا  C8−H11و N1−H9 ،C7−H10ی پیوندهای هیدروژن
فلوئور و  هیدروژنهای اتمچگالی الکترونی  ،BF]4[−هایآنیونفلوئور 

 5جدول  دهد.را تحت تاثیر قرار میپیوند هیدروژنی درگیر در برهمکنش 
 که در سطحهای درگیر در برهمکنش هیدروژنی را اتمبارهای طبیعی 

 دهد. نشان می ،اندمحاسبه شده M06-2X/6-311++G(2d,2p)نظری 

 در برهمکنش درگیر H9 بار مثبت اتمشود، همانطور که مشاهده می
 با افزایش ثابت استخلاف و قدرت الکترون N1−H9F12هیدروژنی 

 ، ]4XDMPy][BF-4[مایعات یونی  ها در کشندگی استخلاف
:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO  افزایش

 (a) 9شکل . یابندمیها کاهش در آن F12که بار منفی اتم در حالی
هیدروژنی  پیوند و  فاصله H9 اتمبین بار مثبت  ارتباط

12F9H−1N  4[مایعات یونیXDMPy][BF-4[ ،:X) 2NH ،OMe، 
Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO دهد که با را نشان می

 N1−H9F12فاصله پیوند هیدروژنی  H9افزایش بار مثبت اتم 
 انرژیو  H9 بین بار مثبت اتم ارتباط (b) 9شکل یابد. کاهش می

 

 
 هایبرهمکنش بارانرژی انتقال  مجموع (a)و  CTارتباط بين مقدار  -10شکل 

)9H‒1N(*σ)→12LP(F ،(b)  12مقادير بار ذاتي اتمF  4[-آنيون[BF 
، 4XDMPy][BF-4[،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H[مايعات يوني در 

Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO . 

 
  ،]4XDMPy][BF-4[مایعات یونی  برهمکنش تصحیح شده

:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO  را نشان
و کم شدن فاصله پیوند  H9دهد که با افزایش بار مثبت اتم می

 ها افزایش یافته است.هیدروژنی، قدرت برهمکنش هیدروژنی در آن

دهد که تشکیل پیوند هیدروژنی مقایسه بارهای اتمی نشان می
 از طرفی مقداررهمکنش کننده است. همراه با انتقال بار بین اجزای ب

CT ختلاف بین مجموع بارهای اتمی آنیون مایعات یونی و آنیون ز اا
دهند که انتقال بار نشان می 5شود. نتایج در جدول می محاسبهمجزا 

، XDMPy-4[،  :X) 2NH ،OMe[+های به کاتیون BF]4[- از آنیون
Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO نی مورد مطالعه در مایعات یو

  ،]4XDMPy][BF-4[در مایعات یونی  CTدهد. مقادیر رخ می
:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO دهدنشان می 

های الکترون کشنده بیشتر از مقادیر آن برای مایعات یونی با استخلاف
عات مای تر دربزرگ E)2(انتقال بار انرژی با باشد کهمایعات یونی دیگر می

های های الکترون کشنده نسبت به استخلافیونی حاوی استخلاف
  دهد.ارتباط را نشان میبه خوبی این  (a) 10دیگر مطابقت دارد. شکل 
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 مايعات يوني   ECW و ، پتانسيل حد كاتدی و حد آندیها و آنيون مجزاكاتيون LUMOو  HOMOسطح انرژی  -6جدول 
]4XDMPy][BF-4[، :X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO   در سطح نظریTZVP/86BVP .در فاز گازی 

 X: NH2 OMe Me H Cl CHO CF3 CN NO2 
[4-XDMPy]+          

ELUMO/eV -2/15 -2/55 -2/86 -3/03 -3/18 -4/00 -3/47 -3/92 -4/39 

EHOMO/eV -6/17 -6/87 -7/09 -7/17 -7/36 -6/73 -7/43 -7/54 -7/57 

[BF4] –          

ELUMO/eV 1/34         

EHOMO/eV -8/00         

[4-XDMPy][BF4]          

VCL/V 2/15 2/55 2/86 3/03 3/18 4/00 3/47 3/92 4/39 

VAL/V 6/17 6/87 7/09 7/17 7/36 6/73 7/43 7/54 7/57 

ECW/V 4/02 4/32 4/24 4/14 4/18 2/73 3/96 3/62 3/17 
 

مایعات  برای CT قدارمبیشترین  شود، ه مشاهده میهمانطور ک
محاسبه شده است که با  CHO استخلاف الکترون کشندهیونی با 

دست آمده برای آن مطابقت خوبی به E)2(بیشترین مقدار انرژی 
 F12دهد که کاهش بار منفی اتم نشان می (b) 10شکل دارد. 
لکترون کشنده با های امایعات یونی حاوی استخلاف BF]4[-آنیون 

 ،  ]4XDMPy][BF-4[مقادیر بیشتر انتقال بار در مایعات یونی 
:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO .همراه است 

 

 (ECW)1محدوده الکتروشیمیایی 

هستند که در  یونیی اتترکیب ،هامایعات یونی مشابه همه نمک
ن کاربرد مایعات یونی هدایت یونی دارند. یکی از مهمتری ،مایع حالت

ها به عنوان حلال یا الکترولیت در تجهیزات استفاده از آن
پایداری الکتروشیمیایی مایعات یونی  بنابراین .الکتروشیمیایی است

پایداری الکتروشیمیایی  نقش اساسی در چنین کاربردهایی دارد.
دهند که محدوده ولتاژی است نشان می ECWیونی را با  مایعات
 ECWد. شونیعات یونی در آن محدوده نه اکسید و نه احیا میکه ما

یون در مقابل کاهش و مقاومت تمایعات یونی بستگی به مقاومت کا
و مقدار آن برای مایعات یونی با  آنیون در مقابل اکسایش دارد

ولت تعیین شده  4-6پایداری الکتروشیمیایی خوب، در محدوده 
توان پایداری مینیز ومی به کمک محاسبات شیمی کوانت است.

بینی کرد. پتانسیل حد الکتروشیمیایی مایعات یونی را پیش
مایعات یونی برای انتقال یک  AL(V(و حد آندی  V)CL(کاتدی

تعیین  HOMOو  LUMOهای ، به ترتیب با محاسبه انرژیالکترون
کاتیون و   =LUMOE-(EA(الکترونخواهی  در واقع به که شودمی

 مایعات یونیآنیون سازنده   =HOMOE -(IE(سیون انرژی یونیزا
 توانندمایعات یونی با محدوده الکتروشیمیایی وسیع، می .مرتبط است

 .]37[ الکترولیتی مناسب برای کاربردهای الکتروشیمیایی باشند
 

 

 COSMO-RS روشاز مایعات یونی مورد مطالعه  ECW برای محاسبه
 تفاده شده است کهاسحلال آب  و BVP86/TZVPدر سطح نظری 

 گزارش شده است. 6ولدر جدآن نتایج 
برای تعیین حد کاتدی مایعات یونی از حداکثر حد کاتدی دو 
یون سازنده و برای تعیین حد آندی آن از حداقل حد آندی دو یون 

 کنند، به کمک معادلات زیر:سازنده مایعات یونی استفاده می
 

VCL= -ELUMO  (1/e) = VCL CPCM = max (VCL,C CPCM and 

VCL,A 
CPCM)                                                                    )1(      

VAL= -EHOMO  (1/e) = VAL CPCM = min (VAL,C 
CPCM and 

VAL,A 
CPCM)                                                                         )2( 

ECW یونی از اختلاف حد کاتدی و حد آندی محاسبه  مایعات
 آید:دست میبه 3شده به کمک معادله 

 

ECW = VAL - VCL                                                                                        )3( 

هر دو توان نتیجه گرفت که می 6ل های جدوبا توجه به داده
  ،]4XDMPy][BF-4[دی مایعات یونی حد کاتدی و حد آن

:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO  توسط
آمده توسط  دستبهشود که با نتایج کنترل می هاآنبخش کاتیونی 

مایعات  LUMOچون  مطابقت خوبی دارد. ]37[ همکارانو  آنگ
باشد و پایداری ها متمرکز میبر روی کاتیون فوقپذیریونی تنظیم

کاتیون در مقابل کاهش عمدتا پایداری مایعات یونی را در مقابل 
پایداری کاتدی مایعات یونی  ،کند. بر این اساسکاهش تعیین می

 یابد: مورد مطالعه در مقابل کاهش به ترتیب زیر کاهش می
+]DMPy-2NH  > +]DMPy-OMe[  > +]DMPy-Me[ > +]DMPy[ 

> +]DMPy-Cl[ > +]DMPy-[CHO > +]MPyD-3F[C >+DMPy]-[CN 

>  +]DMPy-2[NO .انرژی از مقایسه HOMO یهاکاتیون +DMPy]-X4[،  

(1)  Electrochemical window 
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:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO انرژی با 
HOMO 4[- آنیون[BF زد که پایداری آندی مایعات توان تخمین می

 شود. پس پایداریمی کنترل هاکاتیونبه طور موثر توسط  فوقیونی 
 ،4XDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH ،OMe[مایعات یونی  تروشیمیاییالک

Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،CN 2 و(NO  طور موثر توسط به
،  02/4 مایعات یونی فوق برابر با ECW شود.ها تنظیم میکاتیون

ولت  12/3و  62/3، 96/3، 73/2، 18/4، 14/4، 24/4، 32/4
 مایعات یونی حاویشود همانطور که مشاهده می محاسبه شده است.

های الکترون دهنده پایداری الکتروشیمیایی بیشتری استخلاف
 هنددهای الکترون کشنده نشان مینسبت به مایعات یونی با استخلاف

باشد. در محدوده گزارش شده برای مایعات یونی می هاآن ECWو 
                         و ]4DMPy][BF-OMe4[شود که مایعات یونی پیش بینی می

]4DMPy][BF-Me4[  بیشترین پایداری الکتروشیمیایی را در این
 به عنوان الکترولیت دردسته از مایعات یونی داشته باشند و 

 تر باشند.کاربردهای الکتروشیمیایی مناسب

 

 گیرییجهنت

 یپایهبر تنظیم پذیر مایعات یونی  ی ازجدید دسته این مقالهدر 
، DMPy]X-4[، :X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl+کاتیون پیریدینیوم 

CHO ،3CF ،CN 2 و(NO 4[-و آنیون[BF معرفی و به طور نظری 
 ینظریهمحاسبات  است.بررسی شده  هاآنبرخی از خواص شیمی فیزیکی 

 M062X/6-311G(2d,2p)در سطح نظری   (DFT)تابعی چگالی
نامیکی، های ساختاری، ترمودیهبرای بهینه سازی ساختارها و تعیین داد

تخمین خواصی نظیر گشتاور دوقطبی، نقطه ذوب، و الکترونی 
بکار آنتالپی تبخیر، هدایت الکتریکی و محدوده الکتروشیمیایی 

 گرفته شده است. نتایج نشان می دهد که پایداری مایعات یونی 
]4XDMPy][BF-4[  ،:X) 2NH ،OMe ،Me ،H ،Cl ،CHO ،3CF ،

CN 2 و(NO ی در محدوده ذکر شده برای مایعات از نظر ترمودینامیک
وجود برهمکنش پیوند هیدروژنی در این یونی تک کاتیونی است. 

تائید شده است.  AIMو  NCIهای دسته از مایعات یونی با شاخص
شود که در میان مایعات یونی فوق، مایعات یونی پیش بینی می
 پایداری دارایباید  3CFو  2NO ،CNهای الکترون کشنده حاوی استخلاف

 های نسبت به دیگر استخلافگرمایی بیشتر و نقطه ذوب بالاتر
های الکترون دهنده مایعات یونی حاوی استخلاف باشند از طرفی

2NH ،OMe  وMe  هدایت الکتریکی و پایداری الکتروشیمیایی
 دهند.های دیگر نشان میبالاتری را نسبت به استخلاف
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