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摘 要：低共熔溶剂（DES）作为一种由氢键供体与氢键受体通过非共价相互作用形成的绿色可设计溶剂，

在分析样品前处理中展现出优异的萃取与富集性能。然而，其分离行为的分子间相互作用机制尚缺乏系统总

结。该文从分子结构、分子间相互作用、性能三者关系出发，重点阐述DES的物理化学性质、多重氢键协同

作用、芳香结构诱导的π–π堆积、疏水性作用对传质过程的调控机制，系统综述DESs在固液萃取、分散液

液微萃取、磁固相萃取及液相色谱中的应用进展，并分析其在水相稳定性、黏度限制及规模化应用等方面面

临的挑战，为绿色溶剂开发及高效分析样品前处理方法的构建提供理论依据与技术参考。
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Abstract：Deep eutectic solvents （DESs）， a class of green and tailorable solvents formed through 
non-covalent interactions between hydrogen bond acceptors （HBAs）  and hydrogen bond donors 
（HBDs）， have attracted considerable attention in analytical sample pretreatment owing to their ex⁃
cellent extraction and enrichment capabilities.  However， the intermolecular interaction mechanisms 
governing their separation behavior remain insufficiently understood.  From the perspective of the mo⁃
lecular structure-intermolecular interaction-performance relationship， this review focuses on the 
physicochemical properties of DES and elucidates the mechanisms by which multiple hydrogen-bond⁃
ing interactions， aromatic-structure-induced π–π stacking， and hydrophobic interactions regu⁃
late mass transfer processes.  The recent applications of DES in solid-liquid extraction， dispersive 
liquid-liquid microextraction， magnetic solid-phase extraction， and liquid chromatography are sys⁃
tematically reviewed.  Furthermore， current challenges， including stability in aqueous matrices， 
high viscosity， and large-scale application， are discussed.  This review aims to provide theoretical 
insights and technical guidance for the development of novel green solvent systems and efficient ana⁃
lytical sample pretreatment strategies.
Key words：deep eutectic solvents （DES）； intermolecular interaction mechanisms；sample pre⁃
treatment；green analytical chemistry
随着食品安全、环境污染及生物医学检测需求的不断增加，复杂基质样品中痕量目标物的准确检

测已成为分析化学研究的重要方向。在整个分析流程中，样品前处理是分析流程的关键环节，其效率

与可靠性直接影响检测结果的准确性和重复性。传统样品前处理方法多依赖甲醇、乙腈及二氯甲烷等

挥发性有机溶剂，虽然能够获得较高的萃取效率，但其毒性与挥发性带来的环境负担及安全风险与绿

色分析化学的发展理念存在一定矛盾。
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低共熔溶剂（DES）是一类由氢键供体（HBD）与氢键受体（HBA）通过非共价相互作用形成的

低熔点共晶体系［1］。与离子液体相比，DES通常具有制备方法简单、成本较低及原料来源广泛等特点；

与传统有机溶剂相比，其熔点极低、挥发性小，在实验安全性与环境友好性方面具有明显优势。因此，

DES被认为是绿色溶剂体系的重要组成部分［2］。在分析样品前处理领域，DES已被广泛应用于固液萃

取（SLE）、分散液液微萃取（DLLME）、磁固相萃取（MSPE）以及色谱分离辅助等多种模式，并在天

然产物及新兴污染物富集分析中取得显著进展［3］。然而，现有研究主要聚焦于DES组成优化和萃取性

能提升，对其分离行为的分子间相互作用机制及目标物结构与DES组成之间的匹配规律缺乏系统阐释。

基于此，本文围绕 DES结构、分子间作用、性能三者之间的关系，从分子间相互作用机制出发，

系统综述其在样品前处理中的作用机制及典型应用。DES的结构组成决定了其物理化学性质，也会影

响目标物的分子识别与传质性能：DES与目标物之间适度的氢键、π–π及疏水作用有利于提高溶解

度、分配系数和选择性，而DES内部氢键网络过强则可能导致黏度升高，限制分子扩散和相间传质。

因此，DES设计并非单纯增强分子间作用，而应综合目标物结构、DES类型、物理化学性质及与目标

物相互作用等因素（如图 1），实现选择性识别与流变传质的协同调控，并结合绿色评价与可持续发展

要求，探讨DES体系的设计策略及发展方向。

1 DES类型与物理化学特性 
1. 1　DES的类型与结构特征　

低共熔溶剂通常由两种或多种组分按一定摩尔比混合而成，其混合物熔点显著低于各单一组分的

熔点。这种熔点降低现象主要源于组分之间形成的氢键、静电作用或其他非共价相互作用，使原有晶

体结构受到破坏，从而降低体系晶格能。根据组成组分及其相互作用方式的不同，DES通常可分为 5
类［4］，详见表1。

Type I和 Type II主要由季铵盐与金属盐或含结晶水的金属盐组成，体系中常存在配位作用；Type 
III由季铵盐与氢键供体构成，是目前研究最为广泛的一类DES；Type IV 由金属盐与氢键供体组成；近

年来提出的Type V DES则由两个或多个非离子型分子通过强非理想混合形成共晶体系［2］。在样品前处

理领域，Type III与 Type V DES 的应用最为广泛。Type III体系通常以氯化胆碱为氢键受体，与尿素、

有机酸或多元醇等构建亲水性DES，适用于极性天然产物提取［4］；而Type V体系多由天然单萜类化合

物与脂肪酸或醇类组成，表现出较强疏水性［5-6］，在芳香族或非极性污染物微萃取中具有明显优势。

DES类型的不断拓展反映了其体系结构从“离子型主导”向“分子型共晶体系”的发展趋势，为溶剂

结构可设计性提供了更大的调控空间［7-8］。

1. 2　DES的物理化学特性及其分析意义　
DES 的物理化学性质直接影响其在样品前处理中的分散、传质、相分离及目标物分配行为［9-10］。

其中，黏度是影响微萃取过程的重要参数［11-12］。DES通常具有较高黏度，这与其内部氢键数量、稳定

性及网络结构密切相关。Fan等［13］通过实验、分子动力学模拟和量子化学计算发现，体系黏度与氢键

数目及稳定性的综合作用具有明显对应关系，多作用位点形成的强氢键网络通常表现出较高黏度。适

图1　目标物与DES组分适配体系设计路线图
Fig.  1　Roadmap for the design of adaptation systems between target substances and DES components
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度的DES–目标物氢键有利于提高溶解度、分配能力和选择性，而过强的DES内部氢键网络会增加分

子运动和结构重排阻力，限制目标物扩散与相间传质，并可能降低萃取效率和回收率［14］。Gómez-
Nieto等［6］发现，DES体系中的百里香酚比例增加，体系黏度降低，回收率提高，表明改善流动性有利

于液滴分散和传质。Ren等［15］对 203种DES进行比较发现，在其柑橘黄酮提取体系中，当黏度高于约

500 mPa·s时传质受限明显；黏度降低后，萃取性能进一步受氢键受体能力和极性等因素调控。因此，

低黏度虽有利于传质，但并非决定萃取性能的唯一因素，DES设计应在分子识别能力与传质性能之间

取得平衡。DES黏度受HBA、HBD种类及摩尔比、温度和含水量等因素影响［16-18］。例如，提高芳香单

萜类组分比例可在一定程度上降低疏水性天然低共熔溶剂（NADES）黏度，改善其在DLLME中的分散

性能［19］；而长链脂肪酸比例过高时，较强的分子间作用可能形成更致密的网络结构，使黏度升高并抑

制传质［13-14］。因此，体系优化不宜单纯追求低黏度，而应在保持必要分子识别能力的基础上，通过调

节组分及比例、引入低黏度组分、控制含水量或采用超声、涡旋等方式改善传质。

除黏度外，极性、密度和熔点同样影响DES的分离行为。DES极性可通过HBA、HBD种类及组成

调控，其与目标物结构的匹配程度直接影响亲和力和选择性萃取。DES与水之间的密度差异则影响相

分离速率和程度，密度差异较大通常更有利于两相分离。Deng等［20］发现，基于乙酰丙酸的DES密度

随季铵盐种类变化，说明可通过组分选择调节密度以改善分离性能。DES较低的熔点则可从热力学上

归因于混合后液相稳定性的提高：HBA与HBD之间的异分子相互作用使体系偏离理想状态，降低组分

活度及液相吉布斯自由能，使固–液平衡向低温方向移动，其程度受组分活度、熔融焓以及混合焓和

混合熵共同影响。因此，氢键等非共价作用是非理想行为的微观基础，而液相自由能降低和固–液平

衡改变是熔点降低的热力学本质［21］。上述物理化学性质及其对样品前处理的影响见表2。

2 基于分子间相互作用机制的DES设计与萃取行为调控 
2. 1　氢键主导的分子识别　

在DES体系设计中，目标物的分子结构及官能团特征是影响萃取效率和选择性的重要因素［22］。明

确目标分子的氢键供受体位点，有助于选择相匹配的 HBA 和 HBD，实现 DES 组分的针对性设计［23］。

酚酸、黄酮等含有多个极性官能团，前者通常含酚羟基和羧基，后者含酚羟基、羰基等作用位点，因

而可与DES形成多位点氢键作用，亲水性Type III DES通常更适用于此类极性化合物的提取［24-25］。氢键

既是 Type III及部分 Type V DES形成和稳定的重要基础，也是DES识别目标物的主要机制之一［26］。目

标物羟基可与HBA形成氢键，而羧基、羰基等位点可接受HBD提供的氢键［27］。Bajkacz等［24］比较多种

表1　DES分类汇总
Table 1　Classification of deep eutectic solvents （DES）

Type
I
II
III
IV
V

Typical composition
季铵盐+金属盐

季铵盐+水合金属盐

季铵盐+HBD
金属盐+HBD

两个非离子分子

Contain ions
是

是

是

是

否

Main interaction
配位作用

配位+氢键

氢键网络

配位+氢键

氢键/π–π

Typical application
电化学

材料

分析/萃取

催化

疏水萃取

References
［1］
［2］
［1］
［2］

［3-4，8］

表2　DES性质及其对分析前处理的影响
Table 2　Properties of DES and their effects on analytical sample pretreatment

Physical
parameter

氢键网络与黏度

极性

疏水性

密度

水稳定性

Influencing
factors

分散、扩散、
传质

溶解、分配

相分离、富集

离心分层

水样前处理

Impact on extraction performance

适度氢键有利于分子识别；氢键作
用强，导致黏度过高会降低传质效
率

决定极性
目标物的亲和性

有利于水样中
有机污染物富集

影响萃取相收集

影响重复性
和相稳定性

Optimizing strategy

调整摩尔比、加入适量水或低黏度
组分；结合升温、超声、涡旋强化
传质

选择水、
多元醇等三元 DES
构建 Type V
疏水 DES
调控组分比例

选择低水溶性组分

Representative 
DES system

ChCl/乙二醇、百
里香酚/脂肪酸、

NADES
ChCl/丙二醇/水

百里香酚/薄荷醇

疏水 NADES
单萜类 DES

References

［7，13］

［4］
［6］
［8］
［6］
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HBA与有机酸构成的NADES发现，乙酰胆碱氯化物：乳酸摩尔比由 1∶1调至 2∶1后，黄酮类化合物

平均提取率由 75. 9%提高至 90. 1%，表明HBA/HBD组成比例及其与目标物官能团的匹配对萃取性能具

有重要影响。该体系中，乙酰胆碱氯化物与乳酸可分别与黄酮分子的酚羟基、羰基等位点形成多位点

氢键，从而增强目标物与DES之间的亲和力，提高其溶解和分配能力［28］。因此，对于酚酸、黄酮等富

含氢键位点的化合物，可通过调节HBA/HBD种类及摩尔比提高结构匹配程度；对于同时具有芳香环或

疏水结构的目标物，还应综合考虑π–π及疏水作用，其典型作用模式见图2。
需要指出的是，DES与目标物之间的氢键有利于分子识别，而DES内部氢键网络则同时影响体系

流变性质（见“1. 2”）。内部氢键网络过于致密时，黏度升高可能限制分子扩散和相间传质。适量加

水可削弱内部氢键网络并改善流动性。Dai等［29］发现，加入 25%（体积分数）水后，两种典型NADES
的运动黏度分别由 397、33 mm²/s降至 7. 2、6. 1 mm²/s；但水含量接近 50%时，HBA-HBD 氢键网络明

显削弱甚至解离，目标物溶解能力也可能下降。因此，以氢键为主导的DES设计不仅应考虑目标物与

HBA/HBD的结构匹配，还需兼顾体系黏度与传质性能，实现分子识别与萃取传质之间的平衡。

图图2 DES对标准目标物的作用模式图

Fig.  2 The interaction mode diagram of DES on standard analytes

2. 2　π–π作用主导的芳香结构识别　

在疏水性 Type V DES 体系中，π–π 作用是含芳香结构 DES 识别芳香族目标物的重要非共价作

用［30］。如图 2所示，以百里香酚为核心组分构建的DES体系，在提取苯并三唑类及对羟基苯甲酸酯类

污染物时通常表现出明显优于非芳香体系的萃取性能，因该芳香DES组分具有离域π电子体系，当其

与苯并三唑、苯并噻唑、对羟基苯甲酸酯及苯甲酮类等含芳香环或杂芳环的目标物接近时，芳香π体

系之间可通过色散力、静电作用及极化效应形成瞬态分子缔合，从而增强目标物在DES相中的稳定性

和亲和力，促进其由水相向萃取相分配［20］。与固体吸附体系中的固定堆积不同，液态DES中的π–π
作用具有动态性，其作用效果还受到芳香环电子性质、取代基、空间构型以及溶剂极性等因素影响。

因此，芳香结构的匹配程度是判断π–π作用能否有效促进萃取的重要依据（表3）。

Gómez-Nieto等［6］通过结构对照较系统地考察了芳香结构对萃取性能的影响。在相同条件下，比
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较了百里香酚、薄荷醇及C8/C12长链脂肪酸构成的 12种疏水性NADES对苯并三唑、苯并噻唑、对羟

基苯甲酸酯和紫外吸收剂等 9种污染物的萃取性能。结果显示，C8/C12长链脂肪酸对芳香类污染物的

萃取效率不高于 60%，而百里香酚、薄荷醇构成的 DES对芳香类污染物萃取效率高于 80%，同时百里

香酚/脂肪酸体系总体萃取效率高于相应的薄荷醇/脂肪酸体系。两者均含羟基，但百里香酚具有芳香

环，而薄荷醇为饱和环结构，表明芳香π体系的引入可为芳香族目标物提供额外的作用位点。相比之

下，仅由辛酸/十二酸或癸酸/十二酸组成的NADES虽疏水性较强、黏度较低，却表现出最低的总体萃

取效率，说明疏水性增强不能替代芳香结构匹配所提供的亲和作用。随着百里香酚/薄荷醇比例由 1：2
提高至 4：1，多数目标物萃取效率逐步升高，4：1体系表现最佳，应用于废水样品时回收率达 82%～

108%。这些结构对照为 π–π作用提供了较强的实验支持，但萃取性能提升并非完全由 π–π作用决

定，百里香酚比例变化还会影响DES黏度、氢键作用及相分离行为。因此，芳香组分的引入体现的是

多种作用协同下的综合增益，其中π–π作用是芳香族目标物的重要贡献因素。Ao等［30］采用ChCl/苯
酚（1：2） DES萃取苯并三唑和苯并噻唑衍生物，由于π–π作用的主导，其回收率高达 72%～104%，

进一步说明含芳香组分DES对芳香杂环污染物具有较好的识别与富集能力。由此，针对芳香族目标物

设计DES时，应优先考虑引入百里香酚、苯酚等含芳香π体系的组分，并结合氢键位点、疏水性及体

系物性进行综合优化。

2. 3　疏水作用主导的分配与富集　
疏水作用是疏水性DES从水相中萃取非极性或弱极性有机物的重要驱动力。与氢键和π–π作用

不同，疏水作用并非特定方向性的分子间作用，而主要表现为目标物在水相与DES相之间的分配过程。

由薄荷醇、百里香酚及长链脂肪酸等低水溶性组分构建的疏水DES与水相互溶度较低，可形成稳定的

两相体系［31-32］。当目标物具有较大的非极性表面或较高疏水性时，其与水分子之间的相互作用相对不

利，更倾向于进入极性较低的DES相，从而降低体系自由能并实现富集［27］。因此，DES与目标物之间

疏水性的匹配程度直接影响其分配行为；适当提高DES疏水性通常有利于中性、弱极性有机物由水相

向萃取相迁移，但实际萃取效率仍受氢键、π–π作用、黏度及相分散性能等因素共同调控。Alqarni
等［19］采用薄荷醇：甲酸（1：2） NADES作为DLLME萃取剂，对个人护理产品中的甲基、乙基、丙基

和丁基对羟基苯甲酸酯进行富集。该体系与水相具有良好的相分离特性，对 4种目标物获得 82. 19%～

102. 45%的相对回收率，富集因子为 52～62。对羟基苯甲酸酯具有芳香骨架及不同长度的烷基侧链，

其非极性结构有利于向疏水DES相分配；同时，酚羟基和酯基还可参与氢键作用。因此，该体系的高

效富集主要建立在疏水分配基础上，并伴随氢键等作用的协同。由此，针对疏水性目标物进行DES设

计时，应优先调控组分水溶性和整体疏水性，同时兼顾目标物官能团特征及体系传质性能，以实现选

择性分配与高效富集。

3 低共熔溶剂分子间作用机制及在样品前处理中的应用 
近年来，DESs在分析样品前处理领域的应用不断拓展，涵盖固液萃取（SLE）［［33-34］、分散液液微

萃取（DLLME）［35］、磁固相萃取（MSPE）［36］以及色谱分离辅助等多种技术模式［37-39］。尽管不同方法在

操作方式与体系构建上存在差异，但其分离行为均可追溯至分子层面的相互作用调控机制，即基于目

标物与DES结构、相互作用、性能三者之间的关系，对DESs在典型样品前处理［40-43］模式中的应用进

表3　典型目标物结构特征与DES作用机制匹配关系
Table 3　Correlation between the structural characteristics of representative target analytes and the interaction mechanisms of DES

Type of target 
object

酚酸类

黄酮类

对羟基
苯甲酸酯

苯并三唑类

The characteristics
of the structure

酚羟基、羧基

多酚羟基、芳香环

芳香环、酯基

芳香杂环、N 原子

多重氢键

氢键、
π–π 作用

π–π 作用、
疏水作用

π–π 作用、
弱氢键

Mechanism
of action

Suitable for
DES type
Type III

亲水 DES
Type III/
Type V
Type V

疏水 DES
Type V

疏水 DES

Main Designing Features

增强 HBD/HBA 匹配

兼顾极性与芳香结构

引入百里香酚等芳香组分

芳香结构+氢键供体协同

References

［32］
［8，24］

［19，33］
［6，30］
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行系统整合，并从分子机制角度对其分离行为进行解释。

SLE是天然产物和食品样品前处理中应用最广泛的方法之一［44-46］。以氯化胆碱（ChCl）为氢键受

体构建的亲水性DES在酚酸、黄酮及多糖等极性化合物提取中通常可获得 70%以上的回收率。其作用

机制主要源于DES形成的三维氢键网络与目标分子酚羟基、羧基等官能团之间的多位点氢键作用，提

高了目标物在萃取相中的溶解度和分配系数；同时，高极性DES能够削弱植物细胞壁中纤维素与半纤

维素的氢键作用，促进目标组分释放。对于疏水性或芳香性较强的目标物，则需协同调控DES极性和

氢键强度，以实现更好的结构匹配。DLLME对萃取剂的疏水性、黏度及分散性能要求较高［47-48］。以百

里香酚等天然单萜构建的疏水性Type V DES在苯并三唑类、对羟基苯甲酸酯及紫外吸收剂等芳香族污

染物萃取中表现出优异性能，其优势在于芳香环之间的π–π堆积及弱氢键协同作用，可增强选择性

识别与富集能力。此外，降低DES黏度有助于提高液滴分散程度和传质效率，实现分子识别与传质性

能的协同优化。MSPE通过将DES负载于Fe₃O₄等磁性材料表面，构建兼具化学识别与磁分离功能的复

合体系［36］。目标物经氢键、疏水作用及π–π相互作用被选择性吸附，在外加磁场作用下实现快速分

离，形成“化学识别-物理分离”协同机制，可有效提高富集效率并降低溶剂消耗。DES@MOF复合材

料进一步结合了MOF的孔径筛分效应与DES的分子识别能力，通过孔结构筛分与分子间相互作用双重

机制增强目标物富集性能，在食品及环境样品中均表现出优于单一 MOF材料的分离效果［49-53］。表 4、
表 5总结了不同萃取技术中DES对典型目标物的回收率及其主要作用机制。除样品前处理外，DES在

液相色谱分离中也展现出良好的辅助作用。在反相HPLC中，硅胶表面残余硅醇基易与碱性目标物发

生静电吸附和氢键作用，导致保留增强及峰拖尾。低浓度DES加入流动相后，其离子组分及HBA/HBD
可优先与残余硅醇基相互作用，竞争或屏蔽其活性位点，减弱目标物与固定相之间的非特异性吸附；

同时，DES与目标物之间的氢键、离子缔合等弱相互作用还可调节其溶剂化和保留行为，改善峰对称

性和柱效。DES还可通过固定或涂覆于硅胶表面构建新型固定相，其丰富的羟基、羧基等作用位点可

提供氢键、极性及其他选择性相互作用。近期研究将质子化L-脯氨酸/木糖醇DES固定于硅胶表面［48］，

所得HPLC固定相对极性目标物表现出更高的选择性和分离度，说明DES固定相修饰可通过改变固定

相表面化学环境进一步拓展液相色谱的选择性调控能力。

表4　DES在样品前处理中的作用模式及主要机制
Table 4　Representative modes and interaction mechanisms of DESs in analytical sample pretreatment

Extraction method
固液/超声辅助萃取

固液萃取

涡旋辅助分散液液微萃取 （VA-
DLLME）

超声辅助乳化微萃取 （USAEME）

分散液液微萃取 （DLLME）

分散液液微萃取 （DLLME）

可切换 DES 液液微萃取

固相萃取 （SPE）

固相萃取 （SPE）

中空纤维固相微萃取 （HF-
SPME）

磁固相萃取 （MSPE）

磁固相萃取 （MSPE）

The composition of DES

ChCl/草酸 （1：1，25%水）

乙酰胆碱氯化物/乳酸 （2：1，30%水）

甲基三辛基氯化铵： 正癸酸

ChCl/苯酚 （1：2）
百里香酚/薄荷醇 （4：1）

薄荷醇/甲酸 （1：2）
脂肪酸型可切换 DES （FA-DES）

NH₂-MIL-53 （Al） -DES （ChCl/尿素）

MIL-101 （Cr） @DES （ChCl/尿素，1：2）
ZIF-8-90@GO，DES 用于反萃取

磁性 UiO-66-NH₂@DES （左旋乙酰丙酸/三氟甲氧
基苯 DES）

Fe3O₄-COOH@UiO-66-NH₂@DES （四丁基氯化
铵/乳酸）

Mechanism of action
酸性 HBD 降低体系 pH 并提高极性；氢键作用与
极性匹配促进酚酸/黄酮溶出

多重氢键与极性匹配；适量水降低黏度、改善传
质，过量水会削弱 DES 与目标物相互作用

涡旋使 DES 形成微滴，增大相界面；酚羟基/甲氧
基与 DES 形成氢键及极性相互作用

苯酚芳香环提供 π–π 作用，ChCl/苯酚体系提供
氢键识别；超声乳化提高传质效率

百里香酚芳香环增强 π–π 作用；疏水分配、弱
氢键及低黏度/凝固分相共同提升富集

疏水分配为主，DES 内外氢键辅助识别；涡旋分
散改善相间传质

亲/疏水形态转化促进分散与回收；疏水分配及芳
香相互作用有利于 UV 吸收剂富集

MOF 孔结构与 DES 表面官能团协同；氢键/静电/
疏水吸附共同作用

MOF 高比表面积和孔道吸附结合 DES 氢键/极性
调控，提高选择性与富集效率

ZIF 孔道筛分、GO 与有机配体的亲/疏水作用；
DES 作为绿色反萃取剂提高解吸效率

磁响应分离与 MOF 孔结构富集；DES 提供氢键、
卤键及疏水识别位点

Fe3O₄赋予快速磁分离；UiO-66-NH₂孔道与 DES
氢键/静电作用协同吸附核酸
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4 结论与展望 
尽管DES作为可设计的绿色溶剂在分析样品前处理中展现出广阔的应用前景，但其进一步推广仍

面临诸多挑战。当前DES体系的构建仍主要依赖经验筛选，即通过调整氢键供体、氢键受体及其摩尔

比优化萃取性能，缺乏基于分子机制的设计策略。同时，部分DES因内部作用较强而具有较高黏度，

加之水相稳定性和重复利用性能有限，可能影响传质效率、方法重复性及色谱分析性能。未来应加强

DES与目标物之间构效关系的研究，建立DES的结构特征、分子间相互作用、萃取性能三者之间关系

的设计模型，实现体系的精准构建。针对DES组合数量庞大和实验筛选效率较低的问题，可构建“描

述符构建→热力学初筛→分子模拟验证→实验反馈”的四步研究框架。首先，首先，基于目标物及候

选HBA/HBD的分子结构，提取氢键供受体位点、芳香性、疏水性、分子体积、极性及σ-profile等描述

符，并结合HBA/HBD摩尔比、含水量和温度等参数建立DES数据库；进一步利用QSPR或机器学习模

型预测黏度、密度等关键物性，为候选体系筛选提供基础［54］。其次，利用COSMO-RS［55］计算目标物

在不同 DES中的活度系数、溶解趋势及分子表面电荷分布，对候选 HBA/HBD 组合进行热力学排序和

初筛。已有研究表明该方法可用于从百余种甚至数百种DES中筛选具有较高目标物溶解能力的候选体

系，并经实验验证［56-57］。第三，对优选体系开展分子动力学模拟，通过径向分布函数、空间分布、氢

键数量及稳定程度、扩散系数等参数解析DES组分间及DES与目标物之间的微观作用，进一步判断氢

键、π–π及疏水作用与传质行为之间的关系。最后，通过实验考察回收率、富集倍数、黏度、相分离

性能及方法重复性，并将实验结果反馈至描述符数据库和预测模型，修正筛选参数和模型权重，形成

“计算筛选→机制验证→实验评价→模型更新”的闭环优化。同时，可将AGREE、AGREEprep及BAGI
等绿色评价工具纳入实验反馈环节，使萃取效率、物性参数和绿色性共同参与DES优化。随着热力学

计算、分子模拟、机器学习和实验数据的不断融合，DES体系有望逐步实现从经验筛选向预测设计和

定向构建转变，为复杂样品中目标物的绿色、高效前处理提供更加系统的理论基础和技术路径。
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脂肪酸型可切换 DES （FA-DES）
ChCl/草酸 （1：1，25%水）

ChCl/苯酚 （1：2）
甲基三辛基氯化铵： 正癸酸
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