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 ٢٧ ...................................................................................... بولتزمن-نمودار توزيع سرعت ماکسول) ۴-۲(شکل 

  ٢٨ ............................................................................................. جونز-پتانسيل لنارد ينمودار انرژ) ۵-۲(شکل 

 ٢٩ ......................................................................................... پتانيسل الکتروستاتيک ينمودار انرژ) ۶-۲(شکل 

 ٣٠ .................................................................................................. پتانسيل پيوندي ينمودار انرژ) ٧-٢(شکل 

  ٣٠ ................................................................................................. ايهيپتانسيل زاو ينمودار انرژ) ٨-٢(شکل 

 ٣٠ ....................................................................................... پتانسيل چرخش متعارف ينمودار انرژ) ٩-٢(شکل 

 ٣١ .................................................................................... پتانسيل چرخش نامتعارف ينمودار انرژ) ١٠-٢(شکل 

 ٣١ ................................................................................. انرژي کل جعبه شبيه سازي بر حسب زمان) ١١-٢(شکل 

 ٣٣ ............................................................................................. استفاده از شرايط مرزي متناوب) ١٢-٢(شکل 

 ٣٤ .................................................................................... .شعاع قطع و قرار داد نزديکترين تصوير) ١٣-٢(شکل 

 ٣٨ ................................................................................. ها در اطراف اتم مرکزي توزيع آرايش اتم) ١٤-٢(شکل 

 ٣٩ ...................................................................... ي بين اتمي برحسب فاصله نمودار تابع توزيع شعاعي) ١٥-٢(شکل 

 ٤٢ ..................................................................................... شماي کلي ترموستات متصل به سيستم) ۱۶-۲(شکل 

 ٤٢ .................................................................................. شمايي کلي از باروستات متصل به سيستم) ١٧-٢(شکل 

 



 

 

 دوازده

 ٤٣ .................................................................. DL_POLYهاي خروجي و ورودي در نرم افزار فايل) ۱۸-۲(شکل 

 ٤٤ ..................................................................................................... CONFIGفايل ورودي ) ۱۹-۲(شکل 

 ٤٥ ......................................................................................... CONTROLشمايي کلي از فايل ) ۲۰-۲( شکل

 ٤٦ ....................................................................................................... شعاع اوليه و شعاع قطع) ۲۱-۲(شکل 

 ٤٧ .................................................................................... FEILDتصويري کلي از فايل ورودي ) ۲۲-۲(شکل 

 ٥١ .................................................................................... MOLDENي نرم افزار شمايي از پنجره) ۱-۳(شکل 

 ٥١ ................................................................................. ي کاري نرم افزار گوسينتصويري از پنجره) ۲-۳(شکل 

 ٥٢ .......................................... در سلول شبيه سازي (CONFIG-one pair)تصويري از ساختار جفت يون ) ۳-۳(شکل 

تري فلوئورو متيـل  (-بيس ايميدازوليم متيل-۳-پروپيل آمينو-۱مايع يوني  )CONFIG(تصويري از ساختار خام اوليه ) ۴-۳(شکل 

 ٥٢ ............................................................................................................................... .ايميد) سولفونيل

[BMIM]و حجـم بـراي مـايع يـوني      Etot ،Ecfg  ،Eintنانوثانيـه تحـول زمـاني     ٥/١نمودارهاي مربوط به ) ٥-٣(شکل  +[NTF2]
در  -

 ٥٤ ............................................................................................................................... کلوين۴۰۰دماي 

 ٥٧ ................................ g/cm3کلوين بر حسب واحد  ٦٠٠-٢٩٨نمودار چگالي چهار مايع يوني در بازه دمايي ) ۶-٣(شکل 

  ٥٩ ................................ کلوين ٦٠٠-٢٩٨در بازه دمايي سازي چهار مايع يوني شبيه جعبهنمودار تغييرات حجم ) ٧-٣(شکل 

[BMIM]نمودار تغييرات ظرفيت گرمايي مايع يوني ) ٨-٣(شکل  +[NTF2]
 ٦٣ ........................ با دما براي مطالعات مختلف -

 ٦٧ ........................................................................................ نمودار ميانگين مربع جابجايي مايعات) ۹-۳(شکل 

 ٦٨ )(*Cr) اتم کربن حلقه(اين کاتيون ترين سايت اتمي در متيل ايميدازوليم مهم-۳-آمينو پروپيل-۱ساختار کاتيون ) ۱۰-۳(شکل 

 ٦٨ ........ )(*Cr)اتم کربن حلقه(کاتيون اين ترين سايت اتمي در متيل ايميدازوليم و مهم-۳بوتيل-۱ساختار کاتيون ) ۱۱-۳(شکل 

  ٦٨ ................... )(*Cr)اتم کربن حلقه(کاتيون اين ترين سايت اتمي در مهم. متيل ايميدازوليم-۱ساختار کاتيون ) ۱۲-۳(شکل 

)..(*Cr)اتم کربن حلقـه  (کاتيون اين ترين سايت اتمي در مهم. ايميدازوليمدي متيل -۳و۲-بوتيل-۱ساختار کاتيون ) ۱۳-۳(شکل 

 .................................................................................................................................................. ٦٩ 

 ٦٩ ............... (*N)ترين سايت اتمي در اين آنيون ايميد و مهم) تري فلوئورو متيل سولفونيل(-آنيون بيسساختار ) ۱۴-۳(شکل 

[PAMIM] اتمي مايع يـوني ها و برخي جايگاه هاي نمودار ميانگين مربع جابجايي براي مرکز جرم يون) ۱۵-۳(شکل  +[NTF2]
-، 

  ٧٠ .......................................................................................................................... کلوين ۲۹۸در دماي 

[PAMIM] ها و برخي جايگاه هاي اتمي مايع يـوني نمودار ميانگين مربع جابجايي براي مرکز جرم يون) ۱۶-۳(شکل  +[NTF2]
-، 

  ٧٠ .......................................................................................................................... کلوين ۴۰۰در دماي 

[PAMIM]مقايسه نمودار ميانگين مربع جابجايي مايع يوني ) ۱۷-۳(شکل  +[NTF2]
 ٧١ .......... کلوين ۴۰۰و  ۲۹۸در دو دماي  -

[BMIM] ها و برخي جايگاه هاي اتمي مايع يـوني  نمودار ميانگين مربع جابجايي براي مرکز جرم يون) ۱۸-۳(شکل  +[NTF2]
بـا  -

  ٧١ ................................................................................................................. مگيناستفاده از ميدان نيروي 

[BMIM] ها و برخي جايگاه هاي اتمي مايع يـوني  نمودار ميانگين مربع جابجايي براي مرکز جرم يون) ۱۸-۳(شکل  +[NTF2]
بـا  -

  ٧٢ ............................................................................................................. لودويگاستفاده از ميدان نيروي 

[BMIM] نمودار ميانگين مربع جابجايي مايع يوني ) ۱۹-۳(شکل  +[NTF2]
  ٧٣ ................. با استفاده از ميدان نيروي لودويگ-



 

 

 سيزده

[BMIM] مربع جابجايي محاسبه شده از دو ميدان نيروي متفاوت در مـايع يـوني    مقايسه مقدار ميانگين ) ۲۰-۳(شکل  +[NTF2]
-

 .................................................................................................................................................. ٧٣  

[BMIM]مقايسه ميانگين مربع جابجايي دو مايع يوني ) ۲۱-۳(شکل  +[NTF2]
[PAMIM]و  - +[NTF2]

- ....................... ٧٣  

  ٧٨ ........................ ٤٣٠و  ٢٩٨مرکز ثقل آنيون و کاتيون در دماي نمودار ميانگين مربع جابجايي در سه راستا و ) ٢٢-٣(شکل 

[PAMIM]-ساختار بهينه) ۲۳-۳(شکل  +[NTF2]  هـاي کـاتيون و آنيـون بـر حسـب واحـد       هـاي مهـم بـين اتـم    ي سـايت و فاصـله

  ٨٤ ....................................................................................................................................... آنگستروم

[PAMIM] -نمودار تابع توزيع شعاعي ) ۲۴-۳(شکل  +[NTF2] ....................................................................... ٨٥  

  ٨٦ ........................................... ايميد) تري فلوئورو متيل سولفونيل( -بيسمتيل ايميدازوليم -۱ساختار بهينه ) ۲۵-۳(شکل 

  ٨٦ ............................... ايميد) تري فلوئورو متيل سولفونيل( -متيل ايميدازوليم بيس-۳بوتيل -۱يساختار بهينه) ۲۶-۳(شکل 

  ٨٧ ........................... ايميد) تري فلوئورو متيل سولفونيل( -متيل ايميدازوليم بيس -۳و۲بوتيل-۱ي ساختار بهينه) ٢٧-٣(شکل 

  ٨٨ ....................چهار مايع يوني در اين تحقيق N-Nو  Cr-Cr ،Cr-Nهاي اتمي توزيع شعاعي سايتمقايسه تابع ) ٢٨-٣(شکل 

  ٨٨ .............. چهار مايع يوني N-Nآنيون و -ي ايميدازوليم، کاتيونهاي حلقهنمودار تابع توزيع شعاعي تمامي اتم) ٢٩-٣(شکل 

  ٨٩ ................................................................................................... ابع توزيع شعاعيونمودار ت) ۳۰-۳(شکل 

  ٩١ .................سرعتي و چگونگي تغييرات آن با زمان در سيالات با دانسيته بالا و پايينهمبستگي منحني تابع خود) ٣١-٣(شکل 

[PAMIM]در مايع يوني  Crو  Nهاي اتم VACFنمودار تابع ) ٣٢-٣(شکل  +[NTF2]
- ........................................... ٩١  

[MIM]در مايع يونی  ]۶۴[نمادهاي اتمی مورد استفاده براي تعيين ميدان نيرو ) ۳۳-۳(شکل  +[NTF2]
- .......................... ٩٧  

 

 



 چهارده

  فهرست جداول

 صفحه  ..........................................................................................................................................................................  عنوان

 ٦ ........................................................................................... هاي کلي براي مايعات يونيويژگي) ۱-۱(جدول 

 ٨ ......................................................................................... هاي آلي و مايعات يونيمقايسه حلال) ٢-١(جدول 

 ١١ .................................................... هاي متفاوتي خواص مايعات يوني با کاتيون يکسان وآنيونمقايسه) ۳-۱(جدول 

 ١٢ .................................................... هاي متفاوتي خواص مايعات يوني با آنيون يکسان وکاتيونمقايسه) ۴-۱(جدول 

 ٢٠ .................................................................................. هاي مختلفهاي حرکت در سيستم معادله) ۱-۲(جدول 

 ٥٥ ............................................................................ g/cm3چگالي چهار مايع يوني بر حسب واحد ) ١-٣(جدول 

 ٥٥ .................................................................... cm3/molحجم مولي چهار مايع يوني بر حسب واحد) ٢-٣(جدول 

 ٥٨ ..................................................................... cm3بر حسب واحد )* ١٠+٢٠(سازيحجم سلول شبيه) ٣-٣(جدول 

 ٦٠ ....................................................................... K-1بر حسب واحد )* ١٠+٤(ضريب انبساط گرمايي) ٤-٣(جدول 

 ٦١ ...................................... kJ/mol کلوين بر حسب واحد ٦٠٠-٢٩٨آنتالپي چهار مايع يوني در بازه دمايي ) ٥-٣(جدول 

 ٦٢ ............................................................... J/mol.Kظرفيت گرمايي چهار مايع يوني بر حسب واحد ) ٦-٣(جدول 

UV∆مقادير ) ۷-۳(جدول 
m (T)  بر حسب واحدkJ/mol.K............................................................................. ٦٣ 

HV∆مقادير ) ۸-۳(جدول 
m (T)  بر حسب واحدkJ/mol.K ............................................................................. ٦٤ 

 ٦٥ ...................................................................... J/cm3بر حسب واحد اي دانسيته انرژي جاذبهمقدار ) ۹-۳(جدول 

 ٧٥ ..................................................................... m2/sبر حسب واحد ) * ۱۰+۱۱( مقادير ضريب نفوذ) ۱۰-۳(جدول 

 ٧٥ .........................................................................................................)β(مقادير کميت بتا ) ۱۱-۳(جدول 

 ٨٠ ..................................................... mScm-1مقادير اعداد انتقالي و هدايت الکتريکي بر حسب واحد ) ١٢-٣(جدول 

 ٨٢ ..................................................... ميلي پاسکال در ثانيه (mpa.s)مقادير ويسکوزيته بر حسب واحد ) ١٣-٣(جدول 

 ٩٣ ............................................................................. ها و آنيونبراي کاتيون ab initioمحاسبات ) ۱۴-۳(جدول 

 ٩٤ .................................................................. هاکاتيونهاي ترموديناميکي آنيون و ي کميتمحاسبه) ۱۵-۳(جدول 

 ٩٥ ............................................................................ يونهاي ترموديناميکي جفتي کميتمحاسبه) ۱۶-۳(جدول 

  ٩٦ .................................................................... kJ/molانرژي برهمکنش جفت يون بر حسب واحد ) ١٧-٣(جدول 

  ٩٧ ............................................ ]۶۴و ۶۳[هاسازيمقادير پارامترهاي کشش پيوندي مورد استفاده در شبيه) ۱۸-۳(جدول 

  ٩٨ ............................................ ]۶۴و ۶۳[هاسازياستفاده در شبيهاي مورد مقادير پارامترهاي خمش زاويه) ۱۹-۳(جدول 

[NTF2]   آنيون)  چرخش حول پيوند (هاي حرکت پيچشي  مقادير پارامتر ) ۲۰-۳(جدول 
]۶۳[ هـا سـازي  شـبيه در مورد استفاده -

 .................................................................................................................................................. ٩٨  

[MIM]   آنيون)  چرخش حول پيوند (هاي حرکت پيچشي  مقادير پارامتر ) ۲۰-۳(جدول  ]۶۳[ هـا سـازي  شـبيه در مورد استفاده +

 .................................................................................................................................................. ٩٩  

  ٩٩ ....................... ]۶۴و ۶۳[هاسازيجونز مورد استفاده در شبيه-مقادير بارهاي اتمي جزئي و پارامترهاي لنارد) ۲۲-۳(جدول 
 



 

 

 

  

 

 

 

  

  

  

  

  

 

  

 

  

  چكيده

خواص ترموديناميکي،  ي مطالعهکوانتومي براي  يميشسازي ديناميک مولکولي و محاسبات  در اين پايان نامه از روش شبيه

. ايميد استفاده شده است) تري فلوئورو متيل سولفونيل(- بر پايه کاتيون ايميدازوليم و آنيون بيس يونيساختاري، ديناميکي و انتقالي چهار مايع 

نيروها، ک حرکت و ين کلاسيقوانده از سازي رفتار ترموديناميکي مواد در سه فاز جامد، مايع وگاز با استفا ديناميک مولکولي روشي براي شبيه

. کلوين انجام شدند ۶۰۰و  ۵۰۰، ۴۵۰، ۴۰۰، ۲۹۸در دماهاي  )جفت يون ۱۲۵(اتم  ۵۰۰۰ا حداقل ها ب سازي شبيه. ها و مکان ذرات است سرعت

هاي کميت. ستتوزيع شعاعي اهايي مانند ميانگين مربع جابجايي، ضرايب انتقالي و تابع ي کميت ها، مطالعه سازي هدف اصلي از اين شبيه

مانند چگالي، حجم مولي، ضريب انبساط گرمايي، ظرفيت گرمايي در فشار ثابت، آنتالپي تبخير مولي و انرژي دانسيته  يترموديناميکي گوناگون

اينشتين و -ي نرنستادلههدايت الکتريکي از مع جايي،ضرايب نفوذ يون ها از روي شيب نمودارهاي ميانگين مربع جاب. اي محاسبه شدندجاذبه

سازي، در پيش بيني روند نسبي خواص انتقالي و تعيين نقش ساختار نتايج شبيه. شدندمحاسبه  اينشتين- ي استوکمعادله يرواز  ويسکوزيته

هاي اتمي مختلف در يگاهتابع توزيع شعاعي جا. کاتيون بر رفتار ديناميکي و انتقالي اين دسته از مايعات يوني با نتايج تجربي در توافق است

 ۱گام زماني و شعاع قطع به ترتيب ، فشار،DL-POLY2.18 هاي انجام شده با نرم افزار  سازي در تمامي شبيه. کلوين محاسبه شد ۴۰۰دماي 

هم فشار در پنج دماي - هم دما مجموعهها در  تمامي شبيه سازي مايع يونيبراي هر . آنگستروم قرار داده شدند ۵/۱۶پيکو ثانيه و  ۰۰۱/۰، اتمسفر

سپس براي محاسبه خواصي که در بالا ذکر . رسانده شودبه تعادل انجام شدند تا سامانه ) گام زماني ns ۵ )۵۰۰۰۰۰۰مختلف براي مدت زمان 

گام  ns ۵/۷ )۷۵۰۰۰۰۰سازي طولاني براي مدت  هم فشار با اجراي شبيه- ي هم دما هاي به تعادل رسيده در مجموعه شد، هر يک از سيستم

  .مورد بررسي قرار گرفت) زماني

.، ديناميک مولکولي، شبيه سازي، نفوذ، مايعات يونيايميدازوليمکاتيون  :کلمات کليدي  



 

  

  

  

  فصل اول

  اي بر مايعات يونيمقدمه

  

  

  

  

  

  مقدمه-۱-۱

در واقع . شودتر ميپررنگ... و داروسازي، کشاورزي، تجارتهرروزه رد پاي علم شيمي در صنعت، پزشکي، 

متاسفانه به موازات نقش موثري که صنايع  .اي از زندگي بشر نيست که به نوعي با دانش شيمي در ارتباط نباشدهيچ جنبه

  ها باقي انسان آوري نيز بر روي محيط زيست يا سلامتيکنند اثرات زيانها ايفا ميشيميائي در زندگي روزمره انسان

 ۱۰کند که معادل با ها توليد ميميليون تن از آلاينده ۳۵۰صنعت شيمي ايالت متحده آمريکا در هر سال تقريبا . گذارندمي

  ترين روش براي حذف اين آلايندها چشممناسب. ]۱[براي هر فرد در هر روز است) کيلو گرم ۲۳۴/۶۹معادل (١پوند

هاي شيميائي وکاهش انتشار مواد ز اين رو حذف يا کاهش اثرات منفي ناشي از فرايندا. هاي آلي استپوشي از حلال

به اين منظور دانشمندان در تلاش هستند که تا حد امکان خطر ذاتي مواد . هاي شيميدانان استخطرناک از جمله دغدغه

هر نوع . تر بازيافت شوندآنکه راحترا کاهش دهند و يا موادي را جايگزين کنند که نقش آلايندگي کمتري داشته و يا 

فرايندها و از  استفادهشيمي سبز عبارت است از طراحي، توسعه و . شودخوانده مي ٢فعاليتي در اين زمينه شيمي سبز

 لئمسا ترينمهم. کاهش يا حذف مواردي که براي انسان يا محيط زيست خطرناک هستند در جهتهاي مناسب واکنش

 حضور هوا، و آب جهاني مانند تغيير هايپيشامد در آنها دخالت و هابارزآلاينده خطر بررسي سبز شيمي در نظر مورد

  و توان محصولاتمي سبز در شيمي تعريف شده بنيادي اصول با استفاده از. باشدمي ... و محيط در سمي مواد

   .كرد طراحي را محيطي نظر از خطر كم هايفرايند
                                                           
1 Pound 

2
 Green chemistry 
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  شوند اين کار گرفته ميهاي شيميائي بههائي هستند که در طي واکنشپرکاربرد، حلاليک دسته از مواد 

اند و مشکلات ناشي از جداسازي ترين عوامل آلاينده قرارگرفتهکه اغلب سمي و آتشگيرهستند، در رده مهم هاحلال

هاي هنگفتي که صرف کنترل اين ها، مخاطرات زيست محيطي و هزينهها از محصولات، بازيافت کامل اين حلالحلال

دسته جديدي از  ١مايعات يوني  .هاي سبز معطوف داشته استشود توجه محققان را به سمت استفاده از حلالها ميحلال

هاي شيميائي سبز به منظور هاي فوق العاده خود قادر به ايجاد محيطترکيبات شيميائي هستند که با خواص و ويژگي

  .]۲[باشندمعدني مي آلي و يهاميائي و جايگزيني مناسب براي حلالاجراي فرايندهاي شي

طور عمده شامل يک کاتيون آلي نامتقارن حجيم و يک آنيون آلي يا معدني هستند، اگرچه اين ترکيبات که به

به طوري  ،ولي به علت عدم تقارن در ساختار مولکولي اين ترکيبات داراي نقطه ذوب پائيني هستند ،ماهيت نمکي دارند

 اين در موجود آنيون .شوندناميده مي ٢که درشرايط محيطي به فرم مايع بوده و به همين دليل مايعات يوني در دماي اتاق

 عدم سبب يوني ساختار اين .نامتقارن است و آلي حجيم يگونه كاتيون يك و بوده غيرمستقر بار داراي تركيبات

مايعات يوني به ]. ۳[شود مي مواد اين در پايين ذوب هنقط به منجر نهايت در كه شده پايدار بلوري هشبك يك تشكيل

نيروهاي پراكندگي و الكتروستاتيك ، ها هستند كه با نيروهايي مثل پيوندهاي هيدروژنيصورت شبكه سه بعدي از كاتيون

در نتيجه امكان انجام اين موضوع باعث فراهم شدن محيط مايع غيرآبي در دماهاي پايين و . شوندبه هم متصل مي

  .شودهاي متعدد در آنها ميواكنش

  ي مختصري از مايعات يونيتاريخچه- ۲- ۱

اين مايع يوني، اتانول . ارائه شد ٤و وينر ٣ي گابريلبه وسيله ۱۸۸۸نخستين گزارش در مورد مايعات يوني در سال 

در  سنپترزبورگ سلطنتي آكادمي از ٥والدنشخصي به نام پاول . نام داشت [NO3][C2H4OHNH3]آمونيوم نيترات 

  درجه ۱۲ي ذوب با نقطه [NO3][C2H5NH3]مايع يوني اتيل آمونيوم نيترات  ۱۹۱۴اواسط جنگ جهاني در سال 

 ۱۹۶۰تا سال مايعات يوني . ]۴[شود را سنتز کردگراد که از واکنش اتيل آمين و اسيد نيتريک غليظ ايجاد ميسانتي

هاي گرمايي در دانشکده نيروي هوايي آمريکا به عنوان الکتروليت براي باتري ۱۹۶۰در سال . نداشتنداي کاربرد گسترده

 ۱۹۸۰و اوايل دهه  ۱۹۷۰هاي ايميدازوليم و پيريدينيم در اواخر دهه مايعات يوني برپايه نمک. مورد توجه قرار گرفتند

که در  ٦وير و هورلي١٩٤٠پيش ازسال  .يميايي استفاده شدندها براي مطالعات الکتروششناخته شده و به عنوان الکتروليت
                                                           
1 Ionic liquid 

2
 Room Temperature Ionic Liquids (RTILs) 

3 S. Gabriel  

4 J. Weiner 

5 P. Walden 

6
 Weir and Hurley 
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 مايع اتاق دماي نزديكي در كه سنتز کنند هايينمك توانندمي كه دريافتند كردند،مي كار تگزاس  ١انستيتو رايس

  مخلوط کردنرا از  اتيل پيريدينيم آلومينيوم کلرايد-۱توان مايع يوني سپس هورلي و وير بيان کردند که مي. باشند

AlCl]ي آلومينيوم کلريد مايعات يوني حاصل شده به وسيله. ]5[دست آورداتيل کلريد با آلومينيوم کلريد به-۱  را به  [3

هاي رلي مايع يوني جديدي را سنتز نمود که حاوي يونوه ١٩٤٨در سال  .شناسندعنوان نسل اول مايعات يوني مي

  .بوداتيل پيريدينيم - Nکلروآلومينات و 

اي بر روي مايعات يوني انجام  پيريدينيم و ايميدازوليم، تحقيقات گسترده يبا گسترش سنتز مايعات يوني بر پايه

استفاده از مايعات يوني به عنوان حلال در الکتروشيمي و  ۱۹۸۰و ۱۹۷۰يو همکارانش در اواسط دهه ٢سدن .]۶[گرفت

از آن زمان تاکنون ترکيبات بسياري . ]۷[را مورد توجه قرار دادند) فلزيهاي مطالعه انتقالات در کمپلکس( سنجيطيف

 ۲۰۰۶تا سال  ۱۹۸۶ي مايعات يوني از سال تعداد مقالات چاپ شده در زمينه ۱-۱در شکل . اندبا اين ويژگي گزارش شده

به بعد رشد  ۲۰۰۰يوني از سال ي مايعات شود تعداد مقالات چاپ شده در زمينههمانطور که مشاهده مي. دهدرا نشان مي

  .]۸[ي قبل داشته استگيري نسبت به دههچشم

  
 .]۹و  ۸[ ۲۰۰۶تا سال  ۱۹۸۶ي مايعات يوني از سال تعداد مقالات چاپ شده در زمينه) ۱- ۱(شکل 

  .مشخص شده است ۲- ۱در نمودار شکل  ۲۰۰۶تا سال  ۱۹۹۶ي مايعات يوني از سال تعداد اختراعات در زمينه

                                                           
1 Rice 

2
 K. Seddon 
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 .]۹و ۸[۲۰۰۶تا سال  ۱۹۹۶ي مايعات يوني از سال تعداد اختراعات در زمينه) ۲- ۱(شکل 

[R1R2IM] ١آلکيل ايميدازوليم: آلي از قبيل هايکاتيونمايعات يوني شامل نمک ، +[RPy] ٢، آلکيل پريدينيم+

[NR4]تترا آلکيل آمونيم 
[PR4]يا تترا آلکيل فسفونيم  +

هاي هايي مثل يونمختلف و آنيونهاي هيدروكربني شاخه با +

... ايميد و ) متيل سولفونيلفلوئوروتري(- بيس (2N(CF3SO2)) هگزافلوئوروفسفات، PF6تترافلوئوروبرات، BF4  ،هاليد

   ۴-۱ها و در شکل کاتيون ساختارهاي شيميايي ۳- ۱در شکل . ]۱۲- ۱۰[روندكار ميدرساختمان مايعات يوني به

  .کار گرفته شوند، مشخص شده استتوانند بهساختار مايعات يوني ميهايي که در آنيون

  

 .]۷[هاي سازنده مايعات يوني ساختار چند نمونه از کاتيون) ۳- ۱(شکل 

                                                           
1
 Imidazolium 

2 Pyridinium 
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 .]۱۳[هاي سازنده مايعات يونيساختار چند نمونه از آنيون) ۴- ۱(شکل 

  

  هاي مايعات يوني ويژگي - ۳- ۱
داده شد مايعات يوني به دليل خواص منحصر بفرد خود محيط غير آبي  هاي قبل توضيحطور که در قسمتهمان

  حلال آلي در صنعت امروزي استفاده ۱۰۰۰دانيم که بيش از مي. کنندهاي گوناگون ايجاد ميرا براي انجام واکنش

مايعات يوني بسيار پس تنوع . توان در آزمايشگاه تهيه کرددانيم که بيش از يک ميليون جفت يون را ميشود و ميمي 

  .کندبسياري از خواص مايعات يوني را به صورت خلاصه توصيف مي ۱- ۱جدول . هاي آلي استبيشتر از حلال

  
  .]۸[هاي کلي براي مايعات يونيويژگي) ۱- ۱(جدول 

  کاتيون و آنيون حجيم  نمک 

  درجه سانتيگراد ۱۰۰معمولا زير   ي ذوبنقطه

  درجه سانتيگراد ۲۰۰بيش از   ي مايع بودندامنه

  )درجه سانتيگراد ۴۵۰تا  ۲۰۰بين (معمولا بالا است   پايداري گرمايي

  متوسط  قطبش پذيري

  S/m۱-۱۰ در حدود    يهدايت الکتريک 

  هاي آليبراي بسياري از واکنش  حلال يا کاتاليزگر 

  يئمعمولا جز  فشار بخار

گردند و همچنين شده و به سختي بازيافت مي آلي به سختي از محصولات واکنش مورد نظر جدا هايترکيب

در مقابل مايعات يوني خواص . هاي زياد بوده و اثرات زيان آوري بر روي محيط دارندحذف آنها نيز مستلزم صرف هزينه


