Сканирование пространства условий химической реакции в ионной жидкости
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Ионные жидкости (низкотемпературные расплавы солей), представляют собой широкий класс растворителей, использующихся в самых разных областях науки. Это обусловлено набором очень полезных качеств: ионные жидкости нелетучи, негорючи, стабильны по отношению к высоким температурам и химическим веществам, а также, широкое разнообразие структур позволяет выбрать ионную жидкость с подходящем, для эксперимента, набором свойств. Однако существует и ряд недостатков, ограничивающих их применение в качестве растворителей, основным из которых является сложность или невозможность адекватно учитывать эффекты сольватации молекул в среде ионных жидкостей. Это вызвано тем, что наиболее распространенные, континуальные, сольватационные модели не в состоянии учесть специфические эффекты взаимодействия растворителя с растворенным веществом. 
Одним из решений этой проблемы является сольватационная модель COSMO-RS [1], это очень гибкая модель, позволяющая использовать сочетания стандартных квантово-химических вычислений, не ограничивая выбор программ или методов модификаций структур, что позволяет сочетать с любыми расчетными программами. Другим достижением COSMO-RS является ее постоянная доработка и улучшение параметризации, в виду чего с каждым годом точность расчетов в этой модели неуклонно увеличивается. 
В ходе была изучена реакция превращения циклогексанона в циклогесаноксим в различных ионных жидкостях, помимо основной реакции, были изучены побочные процессы, оказывающие влияние на протекание основной реакции. Условия, используемые при расчете, были приближены к экспериментальным [2]. Помимо этого, было исследовано влияние сильного основания на термодинамические параметры реакции. В ходе работы удалось показать применимость данной модели для изучения процессов, протекающих в ионных жидкостях, также удалось оценить влияние концентрации ионов водорода и температуры на энергию протекания реакции. 
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