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摘要   采用Optimized Potertials for Liquid Simulations-All Atom(OPLSAA)模型 对298.15K N,N-二甲基甲酰胺

(DMF)的水溶液进行了分子动力学模拟，确定了溶液 的径向分布函数，

统计了不同浓度的DMF水溶液中各形态氢的比例分数，并对该温 度下的1HMIR数据进行了预测，

结果与实验值吻合较好．模拟结果表明：选用的 OPLSAA从模型是可靠的，

它能反映DMF水溶液体系本质的势能． 
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