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Роль біпольного та квадрупольного моментів ароматичних складників у розчині іонними рідинами

Різноманітні біпольні та квадрупольні моменти бензолу та його 12 фторованих дериватів корелятивно пов’язані їхньою здатністю розчинюватися в іонній рідині 1-етил-метил-імідазолін (трифторметанезилфоніл) імід двоосновної кислоти. Хоча емпірично, цю кореляцію було побудовано із врахуванням молекулярних проникнень отриманих на доемпіричному рівні (шляхом підрахунку ізольованих ароматичних розчинних молекул та симуляцій молекулярної динаміки всіх 13 ароматичних розчинних молекул плюс іонні рідкі розчинені подвійні розчини) проведене дослідження дозволило зробити нові висновки. Такого роду молекулярно-сприяючий підхід продемонстрував просту кореляцію біпольного та квадрупольного моментів розчинів та іонних рідин. Він виявив комплексну природу взаємодії ароматичних складників та іонних рідин. Такий підхід може бути застосований по відношенню до інших систем, включаючи різного роду іонні рідини з розчинниками.
Метою роботи було дослідити, яким чином іонні рідини працюють у якості розчинників у складних системах. Об’єкт дослідження – розчинення ароматичних компонентів різноманітної полярності у іонних рідинах. 
Ефект біпольного та квадрупольного моментів на розчинну здатність фторованого бензолу було досліджено з позицій структури сольватної оболонки іонів, розташованих навколо ароматичних молекул. Як очікувалось, іонна атмосфера, дистрибуція розчинних іонів слідує безпосередньо за дистрибуцією електростатичного заряду у розчинених молекулах.
Було сформульовано 3 положення. Початкове проблемне уявлення відносно здатності розчинятися та змішуватися 13 ароматичних складників в іонній рідині, було спрощено до лінійної кореляції, за допомогою аналізу ефектів різних складників квадрупольного та біпольного моментів. Наголошено, що молекулярний рівень іонної рідини різноманітних ароматичних розчинів – дистрибуція аніонів та катіонів навколо даних дериватів бензолу.
