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Ионные жидкости и их свойства привлекают всё большее внимание исследователей. В качестве одной из областей их возможного применения рассматриваются процессы разделения алифатических и ароматических углеводородов. Предполагалось, что протонные ионные жидкости (ПИЖ), способные к образованию водородных связей, должны характеризоваться меньшей растворимостью углеводородов в них, а также большим различием в растворимости алифатических и ароматических углеводородов по сравнению с апротонными ионными жидкостями (АИЖ).
В настоящей работе методом газохроматографического анализа равновесного пара определены предельные коэффициенты активности для ряда алканов и алкилбензолов при 298.15 К в ПИЖ нитратах н-пропиламмония и н-бутиламмония и сопоставлены с аналогичными значениями для АИЖ. Как было показано ранее [1], существует линейная корреляция между значениями энергии Гиббса сольватации и концентрацией ионных пар в единице объема АИЖ. Величины энергии Гиббса сольватации в ПИЖ оказались значительно ниже, чем в АИЖ даже с тем же мольным объемом.
Чтобы понять причины понижения энергии сольватации нами был использован метод вставки частиц Видома с использованием траекторий, полученных методом молекулярно-динамического моделирования ряда протонных (нитраты этил-, пропил- и бутиламмония) и апротонных (нитраты тетраметил- и триметилбутиламмония) ионных жидкостей. Эти расчеты показали, что именно вклад образования полости в ПИЖ играет ключевую роль в понижении энергии Гиббса сольватации [2]. Это явление было объяснено наличием в структуре ПИЖ полярных и неполярных доменов. Было показано, что образование полости в неполярном домене гораздо вероятнее, чем в полярном или чем в АИЖ.
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