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����� ������������ �������� ��!��"#�$�� ��� �������$���� $������ ���������%& 
�!����$ �� '������$���� �����"��� ��������% ����%& (�������� �� ����$� ������� 
������������#������ !�� T = 400 K. �� ����$� �����#� )���*�� ��(�����������*� 
$#���������$�� !���+���, +�� �$���+���� ����% �����"��� /�!�+�� �������% �!���� 
!��$���� � ����"6���7 $������ �������% ����$������*� $�8���$� �� !��/���% '��-
����$���� �����"��� ��������% ������ dmim+/Cl–—�������� ����$������*� $�8���$�. 
�����# ������"��� '���/�� ���!��������� !���#��, +�� �#������� ��������% � '�#�-
+����& &������������ �������% ����$������*� $�8���$� �� $����� �� $#���������$�� 
��(�� !������� *��������"��� *��!!% �������% �!���� � �������� ������ (�������, 
#� �+�� $#���������$�� ��(�� �����%�� �>��#����� $��������� �$�#" H�!���…Cl– ���-
��� 2,3 Å. 
 
DOI: 10.15372/JSC20160114 
 
� � � � � � � �  � � ! � �: ����%� (�������, ���������%� �!���%, )���*�� ��(������-
�����*� $#���������$��, ������������ ��������, �����"��� ���������, ������"�%� 
'���/�� ���!���������, $�������%� �$�#�, ��!��"�%� ������. 


	
���"��" 

B������/�� �!����$ �# $���%& ����$���$ !���>������ $�� >��"6�� #��+���� >��*����� 
$�#��(����� ��!��"#�$���� �!����$ $ ��+���$� !������� � �>%+�%� $���� ��!��$� [ 1, 2 ]. 
������ ��������/������ �������� �!����$ �# $���%& ����$���$ ���>��� >��"6�& #�����. 
F��������%� �����% )������/�� �!����$ ��!��"#�7� )������/����%� ����%, �����%�, ��� 
!��$���, �$��7��� ��*�� $��!��������%��, $����%�� ��� ����(�78�� ����% ��� �����+�%-
�� $�8���$���. ���$���$����" ���>�$����� >�#�!������� � �������+�����, !���G�$����%�  
� )������/����%� ������, ��(�� ��!��"#�$���� $ �& ��+���$� ����%& (��������, �����%� 
���7� ���>&����%� �$����$� [ 3, 4 ] � ��*�� $%���!��" ��"�������$�� � �����/����� ��!��"-
#���%� �����������. ��� ��*� +��>% ��$����" �� $�!��� � /������>��#����� !��������� ���-
�%& (�������� $ ��+���$� )��������$, ���>&����� �#�+��" &������� $#���������$�� ������ 
(������� � ��#��+�%�� �!������. F�)���� !�� !��$������ �������$���� /������>��#�� !��-
�����#���$��" $������ ��������% � '�#�+����& &������������ ������� ���������%& �!����$ 
�� !��/���% '������$���� �����"��� ��������% ������ (�������. �����"�� �� ��������� 
���$�� �#�+��" &������� $#���������$�� ������ (������"—����$������� $�8���$� !�#$����� 
��!��"#�$���� >������+�� ��#>�$����%& ����$���$, �������$���� �����%& ���� $�#��(����" 
����7+��" �# ������������ $#���������$�� ������� ����$������*� $�8���$� ��(�� ��>��.  
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�� ��*���� ����(�%� ����+����� )��!���������"�%& � �������+����& ����%& ������-
���"�� �$����$ ����%& (�������� � �& ����$���$ �$������ )��!������� (��������%�, �!��-
����"�%�, �����������+�����) � +�������� ��������$����, ������� !�#$����� �� ��������� 
���$�� �������$��" ��&���#�% $#���������$�� ������ (������� � ����$������*� $�8���$�.  
P ������8�� ��>��� ������� ������������ �������� (��) !��$����� �#�+���� ���>�������� 
!��/����$ '������$���� �����"��� ��������% � )���*���+����& �$����$ ������ ������ (��-
����" (1,3-������������#����� &����� (dmim+/Cl–))—����$������� $�8���$� (������$%�, )��-
��$%�, !��!���$%�, >�����$%�, �����$%� �!���) !�� ���!������� T = 400 K, !�� ������� ��-
��������� ���&���!�������� ������� !��>%$��� $ (����� ���������. �+��%$��, +�� �� ��& 
!�� !������$����� � ���������%& � �����������+����& �$����$�& ����%& (�������� �������-
��+�� ��#$��%, � ������, �����"�� �� �������$��� $������ &������������ ����$������*� $�8�-
��$� �� !��/���% '������$���� �����"��� ��������% � �����������+����� �$����$� ����$�-
��$ ����%& (��������, !����$������ #���+� !������$������ ���������� �� ���"�� $ !������-
���, �� � $ '����������"��� ��!����. 

�"
��� �����#
"���$� %�	�"���"�
� 

�#�+���� $������ �������� � ��!��"��*� ������� ������� ���������%& �!����$ (����-
��$%�, )����$%�, !��!���$%�, >�����$%�, �����$%�) �� !��/���% '������$���� �����"��� 
��������% >������+�� ��#>�$������ (��������� ������% ����$������� $�8���$�—���-
��� (������" !��$����� ��� ����$���$ ������ (������� dmim+/Cl– � ��!��"#�$����� ������ 
��. ����$�� ������ (������� dmim+/Cl– �$������ ���������"�� ��>��"6�� ������ �������-
�����#������ (dmim+). ��(������������ $#���������$�� $ ����������� ������� �!��%$���  
� !���8"7 )''����$��*� !����/����, �����%� ��(�� !������$��" $ $��� ����% �������-
�(����$���� � ������$���� �����$��78�& [ 5 ]: 
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*�� !�������% �ij, �ij � qi !���+��% �� ����$� �����"�%& !������$����� � �# �����#� )��!���-
������"�%& ����%&. F�������% !����/���� (1) �ij, �ij ��� $#���������$�� ��(�� ������� ��-
����� ����$������� � ������� ������� ����$������*� $�8���$� ����+��%$�7��� � ��!��"#�$�-
���� ���>���/�����*� !��$��� �����/�—Q����� [ 5 ]: 
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����� �� >%� �����#�$�� � !���8"7 ����'�/���$����*� !��*������*� !����� 
DL_POLY_4.05 [ 8 ] � $������%� 6�*�� 2 'c. ���"�������$�78�� )�����������+����� $#����-
�����$�� �+��%$��� !� ������ B$��"�� [ 9 ]. F�� !��$������ ���+���$ ������%, �����% � ���-
�% ������� $$������*� $�8���$� !������$���� ��� �$���%� #���(���%� �����"�%� ������%  
� '������$����� *���������. ��(����������%� !�������% >%�� !���+��% �� ����$� ����-
������*� !������$����� ��� $#���������$�� ��(�� ������� ��#�%& �����$. �����"�%�  
� )���"�%� *��!!% $ �������� dmim+ � �!����$ !������$���� ��>�� !��$������ � �������%� 
#������. P�� �������$���� !��$����� ��� ������, �����%� �������� �# 192 �������$ dmim+,  
 

192 ������$ &���� Cl– � ����� �������% ����$������*� $�8�-
��$� !�� T = 400 K. �>8�� $�� �������% ������� ����������-
��#������ !��$���� �� ���. 1. 

�>G�� )����������� �+���� ����������� ������% ����+�-
�%$��� !� )��!���������"�%� #��+����� !�������� ������ 
(������� !�� T = 400 K. F�� !��$������ ���+���$ ��!��"#�$�-
�� !������+����� *����+�%� ����$��. F�������% !����/����$  
 

#��. 1. �������� ������� ������������#������ (dmim+) 
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	 � > � � / �  1  

$	
�!� qi,  
%�	�
��� �ij, �ij !�� dmim+ � Cl– 

���� q, e �, Å �, ��(/���" 

N –0,267 3,2500 0,71128 
C1 0,407 3,39967 0,35982 
C2 0,105 3,39967 0,35982 
CH3 0,316 3,77500 0,86650 
H1 0,097 2,42146 0,06276 
H2 0,094 2,42146 0,06276 
Cl– –1,0000 4,40100 0,41843 

 
� #����% �����$ �������% dmim+ [ 10 ] 
!������$���% $ ��>�. 1. F���%� #���� 
������� dmim+ ��$�� 1+.  

��� �!������ ����-�����%& $#��-
�������$�� � �+������ ������� �!��-
�� ��!��"#�$��� �!����#���$���%� 
!����/���% ��� (�������%& ������ 
(OPLS) [ 11, 12 ]. P �����& )��*� !���-
���$����� �������� �!���� ����� ��� 
����$%& /�����. F���(����"�%� #�-
��� qH ���!���(�� �� ����� $������� *��������"��� *��!!% � �� �����"��� !��$�������,  
� �����%� ���(����$���� �����"��-)���"��� *��!!� �������% �!����, ���� ��������� ����� 
����/����"�%� #���� qO. B������+����� �������"����" �����*����� ��#��8����� �!���������-
*� #����� �� �����"��� !��$�������. F�������% �ij, �ij ��� !��$������� ����+��%$����" � ��-
!��"#�$����� ���>���/�����*� !��$��� (2). F�������% !����/����$ ��(�����������*� $#��-
�������$��, #����% �����$ � !��$�������$ !������$���% $ ��>�. 2. 

B�����������+����� $#���������$�� �� �������& ����������& �!��%$����" � ��!��"#�$�-
���� ��+�+�%& #�����$ �� ��(��� �����. P#���������$�� ��(�� ���������� dmXm+ � Cl–  
$ ������ (������� �!��%$��� � !���8"7 !����/���� Q����*��� ��� $#���������$�� �� ��-
�����& ����������&. P �$�7 �+����", $#���������$�� ��(�� dmXm+ � ��������� ����$������*� 
$�8���$� !������$���� ������ �������-�(����$�� � ������$���� �����$��78�&. 	�������� 
Q��������� [ 13 ] ��!��"#�$��� ��� ���>���#�/�� ����������� ������% $ NVT-�����>��. F��-
������ �����78�7 �&��� ���+���$: ���>���#�/�� ����������� ������% �����*����" �� !����-
(���� 106 6�*�$, #���� !��$����� ���+��% �� !����(���� 106 6�*�$. ��� �!��������� )���*�-
��+����& &������������ !��$����� ������"�� ����� ��#�$����%& ���+���$ � 6�*�� 200 'c, 
160 'c � 80 'c. P�� ������"�%� '���/�� ���!��������� !���+��% � 6�*�� 200 'c. F�*��6-
����" $ �!��������� ���������� �����$���� 0,1 Å. 

�&	���"��" �"'���
�
�
 ��	("
� 

%)�*+��,���-,� ��!/���� �,���� dmim+/Cl–—!2)!��!�)�/ �3,*�. F���+���%� $ ��-
#��"���� !��$������*� ���!"7�����*� )��!�������� #��+���� ������� ��������� )���*�� 
��(�����������*� $#���������$�� �E���� ��� ����$���$ dmim+/Cl–—�������� ����������*� 
�!���� !�� T = 400 K !������$���% $ ��>�. 3. ��� !���#%$�7�, +�� �$���+���� ����% �����"-
��� /�!�+�� �������% �!���� � ����"6���� #��+���� �� ��!��"��*� ������� !��$����  
� ����"6���7 �>���7��%& #��+���� ������� )���*�� ��(�����������*� $#���������$�� $ ��-
�������%& �������& �, �����$����"��, � ����"6���7 $������ �������% ����$������*� $�8� 
��$� �� !��/���% '������$���� �����"��� ��������% ������ dmim+/Cl–—�������� ����$����-
��*� $�8���$�. 

	 � > � � / �  2

$�	�
��� %	
�!�� q, �	
	�
�
�� ���
���	���  
�
&���
����
���� �%	���!
������ �i, �i !�� 	�����  
� ��
�!�	����� �
��������, '��������, �
���������,  

"��������� � 	�������� ���
���  

�������� ���� q, e �, Å �, ����/���" 

�   0,4350 0 0 
� –0,7 3,071 0,71162 

��3OH 

��3   0,2650 3,775    0,8665 
�   0,435 0 0 
� –0,7 3,071 0,71162 

�2�5�� 

�2�5   0,4350 0 0 
�   0,435 0 0 
� –0,7 3,071 0,71162 

C3H7OH 

�3�7   0,2650 3,905 0,86664 
�   0,4350 0 0 
� –0,7 3,071 0,71162 

C4H9OH 

�4�9   0,2650 3,905 0,90347 
�   0,4350 0 0 
� –0,7 3,071 0,71162 

C5H11OH 

�5�11   0,2650 3,905 0,90347 
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#��. 2. 3D �Z� !�������� $���������� ��&�(-
����� ������$ Cl– ���������"�� ������� dmim+  
                             !�� T = 400 K 

 
�!-���)�4 ��*5-�5*� ,!))!/ 6,2-!��, dmim+/Cl– 3*, T = 400 K. �� ���. 2 !������$��-

�� 3D ������"��� '���/�� ���!��������� (�Z�) $����������� ��&�(����� ������$ Cl– $����* 
�������% dmim+. ������� !���#%$���, +�� ���>��"6�� !�������" $���������� ��&�(����� 
������$ &���� ��>�7������ $ ����������� ����� �*������ �1 �������% dmim+ � #������ 
0,407 �.�., +�� �$������ ������$��� ���"��*� ������$���*� $#���������$�� ��(�� )���� +����-
/���. B��� $%$�� ����������� � ��#��"������ �������$���� ��������% dmim+/Cl–, !��$����-
�%� ������� ��������� ��������$ [ 14, 15 ]. �� ���(� ��*�������� � ���+���� ��������% 
dmim+/Cl– !� ������ �Z	 [ 16, 17 ]. 

�!-���)�4 ��*5-�5*� �,���� dmim+/Cl–—�3,*�. ���>��"6�� ������� !�� �#�+���� 
��������% ���������%& ������ !������$���� �����# �Z�, �!��%$�78�& $���������� ��&�(-
����� �������$ � ������$ ������ (������� ���������"�� �����$ ������� ����$�����%& �!��-
��$. �Z�, �!��%$�78�� $���������" $#���������$�� ��(�� ������� �������% ������$�*� 
�!���� � ���!�������� ������ (�������, !���#��% �� ���. 3.  

P%���� !��$�*� !��� �Z�( ���
3�� —Cl–) !�� r = 3,9 Å (��. ���. 3, ") ��8���$���� !��$%6��� 

$%���% ���*�& ���������$, ������������ �����7 ������#�/�7 !��$������� ��3 �������% 
�������� ���������"�� ������ Cl–. 

\8� >��"6�7 ������#�/�7 �>����(�$��� !����� �������� ���������"�� Cl–: !��$%� ���-
����� ����$����$�78�� �Z� !�� r = 2,3 Å (��. ���. 3, 	) $%6� � ý(� $��& ���������$ $ ���-
�+�����%& �Z�. B�� (� ������#�/�� &���6� $���� �� ���. 4, �� ������� !���#��% 3D �Z� 
!�������� $���������� ���!���(���� ���!����� ������ (������� dmim+/Cl– ���������"�� 
�������% ������$�*� �!����. �>���� !�������� $���������� ���!���(���� ������$ &���� ��-
����#�$��� $ �>����� !������ *��������"��� *��!!% ������$�*� �!����. P�� )�� �$������ 
������$��� ���"��*� ������$���*� $#���������$�� ��(�� )���� +����/���, ������� ��(�� 
��#$��" $��������� �$�#"7 �—�…Cl– � ������ 2,3 Å. P����� ��������/������ �'��� ����$ 
Cl– $����* !������ �������� ��&������ �� ����������& >��"6�& 5 Å (��. ���. 3, 	) � �������� �� 
!��$�� �'��% �>����"7, *�� !�����+���� �������$�7� ���% Cl–. B�� �>����" ����$����$��� ��#-
��+�%� ��������� �������% �������� � ������� ���� dmim+ (��. ���. 3, 	 � ").  

	���� �>��#��, *��������"�%� !����� �!���� �!���>�� !�������" +���# *�������7 �>�-
��+�� �������$ dmim+ $����* ������ Cl–, !��>��(���" � ���� >��(� ���*�& �����$ #� �+�� $�-
�������� �$�#� �—�…Cl–. P���������" $#���������$�� !������ *��������"��� *��!!% ����-
���% �!���� � ������� ������� dmim+, ��*����� !���+���%� ����%�, ��(� $���������� $#��-
�������$�� !��$������� ������$�*� �!���� � ��������� ������ (�������.  

���������, +�� !��$%� �������� �Z� ��� $#���������$�� ��(�� !��$�������� ������-
$�*� �!���� � ������ �1 ������� dmim+ #������ ��(�, +�� ��������, �!��%$�78�� $#����-
�����$�� ��(�� !��$�������� ������$�*� �!���� � ������ �2 ������� dmim+ (��. ���. 3, "), 
&��� #����% �� �����& �1 � �2 ������� dmim+ !�����+���� �������$%. 

 

	 � > � � / �  3

(")	� �

!��� '�

��� �
&���
����
����  
�%	���!
������ �E���� ��� ������  

dmim+/Cl–—���
���	 ���
�	 �
� T = 400 K 

dmim+/Cl–—�������� �!���� �E����, ��(/���" 

dmim+/Cl–—��3O� –75�5 
dmim+/Cl–—�2�5O� –73�5 
dmim+/Cl–—C3H7OH –72�5 
dmim+/Cl–—C4H9OH –71�5 
dmim+/Cl–—C5H11OH –68�5 
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#��. 3. �Z� $���������� ���!���(���� ����� $������� *��������"��� *��!!% 
H��� (	) � !��$������� ���

3��  �����"��� *��!!% (" ) �������% ������$�*� �!����  
 ���������"�� ������$ Cl–, �������$ dmim+ (�1,�2, �4, �1, �2, N) !�� T = 400 K  

 
�� ���. 5, 	 !������$���% �������%� �# !���+���%& �Z� ��� ������% dmim+/Cl–—������-

�� )����$�*� �!����, �����%� &��������#�7� $���������" $#���������$�� ��(�� ������ ��-
������� �������% �!���� � ���!�������� ������ (������� dmim+/Cl– !�� T = 400 K. 

F���(���� !��$�*� ��������� �Z�(�)�—Cl–) ��&����-
�� !�� r = 3,2 Å. P )��� ���+�� ���(� ��8���$��� ���"��� 
������$���� $#���������$�� ��(�� !������� *��������"-
��� *��!!% �������% �!���� �)� � ������� Cl– 
(��. ���. 5, "), $������$�� ������*� �>���� !�������� $���-
������� ���!���(���� ������$ Cl–, ��� � $ ���+�� ����$���-
��� $ ������ (������� �������% ������$�*� �!����, ����-
��#�$��� $ �>����� !������ *��������"��� *��!!%. ���"��� 
������$���� $#���������$�� ��(�� !������� *��������"-
��� *��!!% )����$�*� �!���� � �������� Cl– !��$���� � �>- 
 

#��. 4. 3D �Z� !�������� $���������� ���!���(���� ���!����� 
������ (������� dmim+/Cl– ���������"�� �������% ������$�*�  
                                       �!���� !�� T = 400 K  
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#��. 5. �Z� ��� $���������� ���!���(���� ����� ��������� �)� �������% )��-
����, ������$ Cl– � �������$ dmim+ (�4, �1, �2) (	); 3D �Z� !�������� $���-
������� ���!���(���� ���!����� ������ (������� ���������"�� �������%  
                           )����$�*� �!���� $ dmim+/Cl– (" ) !�� T = 400 K 

 

 
 

��#�$���7 $��������� �$�#� �—�…Cl– ������ r(H…Cl–) = 2,3 Å. Q��(��6�� � �������� )��-
��$�*� �!���� ������ dmim+ ������#�$�� $ �>����� !��$������� �������% �!����.  

P ���+�� ����$������ $ dmim+/Cl– !������$������ *�����*�+����*� ���� �!����$ � +����� 
)���"�%& *��!! >��"6� �$�& (���. 6) !���(���� !��$�*� ��������� �Z� (H�!���—Cl–) �������� 
���#����%� � �����$���� 2,3 Å.  

������� �������", +�� &������� $#���������$�� !������ *��������"��� *��!!% ������� 
�!���� � �������� Cl– �����*�+�� ����$��� ��(�� !������� �������% $��% � Cl– $ dmim+/Cl– 
[ 18 ]. �����$����"��, $#���������$�� ��(�� ����$������� ��������� � �������� $ ������ 
(������� �!���������� ����+��� *��������"��� *��!!% $ �������� ����$������*� $�8���$�. 
	���� �>��#��, $� $��& ����$���& �!����$ �>��#����� $��������� �$�#" �—�…Cl–, ����� ����-
��� �� #�$���� �� #��+���� ��!��"��*� ������� � ����% �����"��� /�!�+�� �������% �!����.  


�
��� 

F��$�����%� �������$���� $������ ��>�$����� ���������%& �!����$ �� �����"��7 
��������� >������+�� ��#>�$����%& ����$���$ ������ (������� dmim+/Cl– � ��!��"#�$����� 
������ �� !���#���, +�� �$���+���� ����% �����"��� /�!�+�� �������% �!���� � ����"6�-
��� #��+���� �� ��!��"��*� ������� !��$���� � ����"6���7 �>���7��%& #��+���� ������� 
)���*�� ��(�����������*� $#���������$�� $ ���������%& �������& �, �����$����"��, � ����"-
6���7 $������ �������% ����$������*� $�8���$� �� !��/���% '������$���� �����"��� 
��������% ������ dmim+/Cl–—�������� ����$������*� $�8���$�. P ���������%& �������& #� 
�+�� ���"��*� ������$���*� $#���������$�� ��(�� !������� *��������"��� *��!!% �������% 
�!���� �>��#����� $��������� �$�#" �—�…Cl–, ����� ������� �� #�$���� �� #��+���� ��!��"-
��*� ������� � ����% �����"��� /�!�+�� �������% �!���� � �����$���� 2,3 Å.  

 

#��. 6. �Z� ��� $���������� ���!�-
��(���� !������ *��������"��� 
*��!!% �������% �!���� $ ������� 
dmim+/Cl–—�������� !��!���$�*� 
(1), >�����$�*� (2) � �����$�*� (3) 
            �!���� !�� T = 400 K 
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