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Kambario temperatiros joniniai skysCiai, tai
organinés druskos, kurios islicka skystos kambario ar
artimoje temperatiiroje. Sie skys¢iai yra pladiai
tyrinéjami dél jy potencialaus pritaikymo jvairiose
srityse, nes Sie skysCiai pasizymi zemu gary slégiu,
dideliu elektriniu laidumu, mazu lakumu, stabilumu
aukstoje temperatiiroje, geromis tirpiklio savybémis
organinés ir neorganinés kilmés junginiams. Dar
daugiau, skirtinga katijony ir anijony kombinacijy
jivairové $iuos skysc¢ius padaro dar universalesnius, kurie
deél savo fizikiniy ir cheminiy savybiy gali biti pritaikyti
specifiniuose procesuose [1].

Gryni joniniai skyséiai yra retai aptinkami. Dél savo
hidroskopiniy savybiy, Sie skysCiai labai lengvai ir
stebétinai greitai absorbuoja pastebima kiekj vandens i$
atmosferos [2]. Taip pat dél naudingy iSgaunamy savybiy
Sie skyséiai yra daznai maiSomi su tradiciniais tirpikliais
deél ko atsiranda poreikis i$siaiskinti molekuliniy tirpikliy
poveikj joniniams skys¢iams.

Siame darbe buvo nagringjami 1-decil-3-metil-
imidazolo chlorido [C10mim][CI] joninio skys&io 'H
BMR spektrai esant labai mazoms jo koncentracijoms
(10° moliniy daliy) jvairaus poliskumo tirpikliuose:
dichlorometane, acetonitrile ir vandenyje. Rezultatai
atskleidé, kad katijono 2-0S pozicijos protono cheminis
poslinkis yra gana skirtingas visuose tirpikliuose ir
atspindi besikeiCianCiag pusiausvyra tarp kontaktiniy
joniniy pory ir laisvy jony. Atlikti molekulinés dinamikos
modeliavimai ir KM/MD skaic¢iavimai parodé, kad 2-0S
pozicijos protono cheminj poslinkj pirmiausia nulemia
vandenilinis rySys su chloro anijonu, kai tuo tarpu
tirpikliy jtaka yra mazesné.

Palyginus  eksperimentinius  ir  modeliuotus
rezultatus, buvo pastebéta, kad kontaktiné joniné pora
neiSsiskaido | laisvus jonus mazai poliskame
dichlorometano tirpiklyje. Nustatyta, kad mazdaug 23%
kontaktiniy jony pory iSlicka acetonitrilo tirpiklyje, kai
likusig dalj sudaro jau laisvi jonai. Vandeniniame tirpale
joninés poros susiskaidymas j laisvus jonus, stebimas jau
ankstyvojoje  molekuliniy  dinamikos  simuliacijy
stadijoje [3].

Labai svarbia vieta tick eksperimentiniuose tiek
modeliavimo tyrimuose uzima joniniy skys¢iy ir vandens
miSiniy sistemos dél ypa¢ plataus tokiy miSiniy
panaudojimo galimybés. Todél Siame darbe taip pat buvo
tiriamos 1-butil-3-metil-imidazolo chlorido [C4mim][Cl]
joninio skys€io ir vandens miSiniy sistemos (1 pav).
Eksperimentiniai duomenys '"H BMR spektro parode¢, kad
vandens protono cheminis poslinkis turi nemonotoning
priklausomybg nuo vandens koncentracijos
[C4mim][CI]/H,O miSiniuose. Siekiant paaiskinti §j

molekulinj mechanizma, buvo taikytas klasikinis
molekulinés dinamikos simuliacijos metodas. Taip pat
taikant kombinuota KM/MD metoda pagrista tankio
funkcionalo teorija buvo apskaic¢iuoti BMR cheminiai
poslinkiai.

Rezultatai atskleidé, kad stipriai vandeniliniu rySiu
susiety junginiy plitimas tarp chloro anijony ir vandens
molekuliy yra priezastis didéjancio vandens protony
cheminio poslinkio, kuomet vandens koncentracija
misinyje yra maza ir toliau mazéja. Modelis, taip pat,
parodé, kad vandens protony cheminis poslinkis, kai
vandens ir joninio skys¢io misinyje vandens molekulés
neturi tiesioginio vandenilinio rySio su chloro anijonais
yra pastebimai maZzesnis nei grynajame vandenyje.

Siame darbe, taip pat, buvo tirta gryno joninio skyséio
ir jo miSiniy su vandeniu struktiriné analizé. Buvo
pastebéta, kad gryno [C4mim][Cl] joninio skys¢io 'H
BMR  spektro rezultatai puikiai sutampa su
eksperimentiniais duomenimis. Galiausiai, buvo stebima
2-oje pozicijoje imidazolo ziede esancio protono
cheminio poslinkio priklausomybé nuo misinio
koncentracijos.

X, = 0.95 X, = 0.50 X, =0.25

1 pav. Joninio skyscio ir vandens ([C4mim][C1]/H,O)
misiniy vizualizacija esant skirtingoms joninio skyscio
koncentracijoms.

Reiksminiai Zodziai: joniniai skysciai, tirpikliai,
klasikinés molekulinés dinamikos simuliacijos, KM/MD
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