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ǥȅǾȊŬ 2014

EŪǯǫǬǱ ǮǨǵǴǱǦǫǱ ǲǱǭǶǵǨǷǯǨǫǱ 

ǴǷǱǭǪ ǷǪǮǫǬǹǯ ǮǪǷǥǯǫǬǹǯ 

ǵȌȉǽŬȎ ǥȊǼȈȏůȄȎ, ǴȐŮŭȆŬůȉȌȖ ȇŬȆ ǥȊǼɸŰȏȋȄȎ ǧȆŮȍȂŬůȆȗȊ ȇŬȆ 

ǴȏůŰȄȉǼŰȒȊ 

ǨȍȂŬůŰǾȍȆȌ ŪŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾȎ ȇŬȆ ūŬȆȊȌȉǽȊȒȊ ǮŮŰŬűȌȍǼȎ 

 

ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ȉŮȈǽŰȄ ȇŬȆ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾ 

ɸȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ 

ůȏůŰȄȉǼŰȒȊ ɸȌȏ ɸŮȍȆǽȐȌȏȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǽȎ 

ŮȊȗůŮȆȎ ȇŬȆ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ 

 





 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Ǫ ǽȂȇȍȆůȄ ŰȄȎ ŭȆŭŬȇŰȌȍȆȇǾȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ Ŭɸȕ ŰȄȊ ǥȊȗŰŬŰȄ ǴȐȌȈǾ ǷȄȉȆȇȗȊ 

ǮȄȐŬȊȆȇȗȊ ŰȌȏ Ǩ. Ǯ. ǲȌȈȏŰŮȐȊŮǿȌȏ ŭŮȊ ȏɸȌŭȄȈȗȊŮȆ ŬɸȌŭȌȐǾ ŰȒȊ ŬɸȕȑŮȒȊ ŰȌȏ 

ůȏȂȂȍŬűǽŬ. 

(ǯ. 5343/1932, ǼȍȅȍȌ 202, Ä2) 

 





 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Ū  ˊɟɏˊŮɘ ɜ  ŰŬɜ ɜɞɘɝɖ 
ɔɘŬŰ   ɛɜɐɛɖ Ŭ Ű 

ˊŮɟˊɖŭɩɜŰŬɠ ˊŬˊŬɟɞ ɜŮɠ ɟɢŮŰŬɘ. 
əŰ ɠ ɜ  ɜɞůŰŬɚɔɑŬ 
ˊ  ˊɞɚ  ɓɘŬůɨɜɖ, 

ˊŬɟŬɔɜɩɟɘů  ɜɗɡɛɞɨɛŮɜɞ. 
ɀɞɘɎɕɞɡɜŮ Űɧůɞ ɛŮŰŬɝɨ Űɞɡɠ ɚŬ 

ŰŬɜ Ű  ˊɎɟŮɘ  ɢŬɛɧɠ. 
ɚɚ  ɛˊɞɟŮ  ɜɎ ɜŬɘ ɝɏɜɞ Ŭ Ű  Ű  űɧɜŰɞ, 
ɜɎ ɜŬɘ ˊŬˊŬɟɞ ɜŮɠ ŭŬɜŮɘůɛɏɜŮɠ 

ˊ  ɛɘ ɜ ɚɚɖɜ ůŰɞɟɑŬ, 
ŭɘəɐ ɛɞɡ  ɝɏɜɖ. 

ɇ  əɎɜŮɘ əɎŰɘ ŰɏŰɞɘŬ  ɜŬˊɧɚɖůɖ. 
ˊ  űɘɚɞəŬɚɑŬ əɘ ˊŬɟůɖ. 

 
ɛɤɠ ɗ  ˊɟɏˊŮɘ ɜɎ ŰŬɜ ɜɞɘɝɖ 
ɔɘŬŰ  əŬ  ɛɏɚɘůůŮɠ ɓɚɏˊɤ 

ɜ  ˊŮŰɞ ɜ ɔɨɟɤ ˊ  Ŭ Ű  Ű  ɛɜɐɛɖ, 
ɛ  ˊŮɟɘˊɎɗŮɘŬ əŬ  ˊɑůŰɖ 

ɜ  ůɡɜɤůŰɑɕɞɜŰŬɘ ůŰ ɜ əŬɚɨəɎ Űɖɠ. 
əŰ ɠ ɜ Ů ɜŬɘ  ɟɔŬůɛ ɠ 
ɜɧɛɞɠ Űɞ  ˊŬɟŮɚɗɧɜŰɞɠ, 

ɛɖɢŬɜɘůɛ ɠ Űɞ  ɜŮˊŬɜɎɚɖˊŰɞɡ. 
ɜ ɛɏɜŮɘ ˊɎɜŰŬ əɎˊɞɘŬ ɔ ɟɘɠ 
ůŰ  ŰŮɚŮɘɤɛɏɜŬ ˊɟɎɔɛŬŰŬ 
ɔɘ  Ű ɜ ˊɘəɞɜɑŬůɖ 

Ű ɠ ɛˊŮɘɟɑŬɠ, Ű ɠ ɚɨˊɖɠ 
əŬ  Ű ɠ ˊɞɑɖůɖɠ. 

 

 

 

Ⱦɘəɐ ȹɖɛɞɡɚɎ 
çȷɡŰɞůɡɜŰɐɟɖůɖè 

Ŭˊɧ Űɖɜ ˊɞɘɖŰɘəɐ ůɡɚɚɞɔɐ çɇɞ ɚɑɔɞ Űɞɡ əɧůɛɞɡè (1971) 
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ǲȍȕȈȌȂȌȎ 

çǧȗŭŮȇŬ ȇŬȆ ȉȆůǾ. ǲȗȎ ɸǽȍŬůŮȊ Ȅ ȗȍŬ. ǧȗŭŮȇŬ ȇŬȆ ȉȆůǾ. ǲȗȎ ɸǽȍŬůŬȊ ŰŬ 

ȐȍȕȊȆŬ.è ǥȏŰȕȎ Ȍ ůŰǿȐȌȎ ŰȌȏ ǬŬȁǼűȄ ŮǿȊŬȆ ŬȏŰȕ ɸȌȏ ȊȆȗȅȒ ɸȆȌ ɸȌȈȖ ŰȗȍŬ. 

ǧȗŭŮȇŬ ȐȍȕȊȆŬ ůŰȌ ǲȌȈȏŰŮȐȊŮǿȌ, ůȐŮŭȕȊ Ȅ ȉȆůǾ ȉȌȏ ȃȒǾ. ǬŬȆ ȊŬ ɸȌȏ ŰȗȍŬ 

ǽűŰŬůŬ Ůŭȗ, ȊŬ ɸŬŰǼȒ ůŰȌ ŰŮȈŮȏŰŬǿȌ ůȇŬȈȌɸǼŰȆ ŰȒȊ ůɸȌȏŭȗȊ ȉȌȏ. ǵŬ 

ůȏȊŬȆůȅǾȉŬŰŬ ɸȌȈȈǼ ȇŬȆ ŬȊǼȉŮȆȇŰŬ. ǥȊŬȇȌȖűȆůȄ, ȆȇŬȊȌɸȌǿȄůȄ, ůȏȂȇǿȊȄůȄ... 

ůǿȂȌȏȍŬ ŮǿȊŬȆ ȉǿŬ ůŰȆȂȉǾ ŮȏŰȏȐǿŬȎ! ǵŬ ȐȍȕȊȆŬ ŰȌȏ ŭȆŭŬȇŰȌȍȆȇȌȖ ǾŰŬȊ ȂȆŬ ȉǽȊŬ ǽȊŬ 

ŰŬȋǿŭȆ ɸȌȏ ȉȌȏ ȇŬȅȕȍȆůŮ ŰȄ ůȇǽȑȄ, ŰȄ ȃȒǾ. ǞȊŬ ŰŬȋǿŭȆ ȂŮȉǼŰȌ ȁȆȗȉŬŰŬ ɸȌȏ 

ȅȏȉǿȃȌȏȊ ȕȈŮȎ ŰȆȎ ŮɸȌȐǽȎĘ ȃŮůŰǼ ȇŬȈȌȇŬǿȍȆŬ ȐŬȍǼȎ, ȂǽȈȆȌȏ ȇŬȆ ŬȊŮȉŮȈȆǼȎ, ȁŬȍŮǿȎ 

ȐŮȆȉȗȊŮȎ ȉŮ ŬȊŰȆȋȌȕŰȄŰŮȎ, ȇȌȖȍŬůȄ ȇŬȆ ůȇȌŰŮȆȊȆǼ, űȅȆȊȕɸȒȍȌ ŰȄȎ ȉŮȈŬȂȐȌȈǿŬȎ 

ȇŬȆ ŰȌȏ ȍȌȉŬȊŰȆůȉȌȖ, ǼȊȌȆȋȄ ŰȄȎ ŬȆůȆȌŭȌȋǿŬȎ, ŰȌȏ ŮȊȅȌȏůȆŬůȉȌȖ, ŰȄȎ ȌȍȉǾȎ, ŰȄȎ 

ŭȖȊŬȉȄȎ, ŰȄȎ ŬȊŬȂǽȊȊȄůȄȎ. ǮŬ ɸȆȌ ɸȌȈȖ ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ǾŰŬȊ ǼȊȌȆȋȄ... 

ǲȒȎ ȋŮȇǿȊȄůŬ ŬȏŰȕ ŰȌ ŰŬȋǿŭȆ. ǶɸǾȍȋŮ ȇǼɸȌȆȌȎ ɸȌȏ ȉŮ ɸǾȍŮ Ŭɸȕ ŰȌ ȐǽȍȆ ȇŬȆ 

ȉȌȏ ǽŭȒůŮ ŰȄȊ ȗȅȄůȄ ȇŬȆ ŬȏŰȕȎ ŭŮȊ ŮǿȊŬȆ ǼȈȈȌȎ Ŭɸȕ ŰȌȊ ŮɸȆȁȈǽɸȌȊŰǼ ȉȌȏ, ǨɸȆȇ. 

ǬŬȅȄȂȄŰǾ ǨɸŬȉŮȆȊȗȊŭŬ ǦȌȏŰůǼ. ǞȊŬȎ ǼȊȅȍȒɸȌȎ ȉŮ ȉŮȂǼȈȄ ŬȂǼɸȄ ȇŬȆ ȃǾȈȌ ȂȆŬ 

ŬȏŰȕ ɸȌȏ ȇǼȊŮȆ, ǽȊŬȎ ȇŬȅȄȂȄŰǾȎ ɸȌȏ ȇŬŰǼűŮȍŮ ȊŬ ŮǿȊŬȆ ŭǼůȇŬȈȌȎ ůŰȆȎ ȇŬȍŭȆǽȎ 

ŰȒȊ űȌȆŰȄŰȗȊ ŰȌȏ, ǽȊŬȎ ŮɸȆůŰǾȉȌȊŬȎ ŰȕůȌ ȇŬŰŬȋȆȒȉǽȊȌȎ ȕůȌ ȇŬȆ ŬɸȈȕȎ ɸȌȏ 

ȁŬůǿȃŮŰŬȆ ůŰȄȊ ŮȂȇȏȍȕŰȄŰŬ ŰȄȎ ŮȉɸŮȆȍǿŬȎ ȇŬȆ ŰȄȎ ɸȍȌůɸǼȅŮȆŬȎ. ǴŰȄ ŭȆɸȈȒȉŬŰȆȇǾ 

ȂȊȗȍȆůŬ ŰȌ ɸǼȅȌȎ ŰȌȏ ȂȆŬ ŰȄ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾ ȇŬȆ ŰȄȊ ǽȍŮȏȊŬ ȇŬȆ ǾŰŬȊ ŬȏŰȕ ɸȌȏ 

ȉŮ ŮȊǽɸȊŮȏůŮ ȇŬȆ ȂǽȊȊȄůŮ ŰȌ ŭȆȇȕ ȉȌȏ ȕȍŬȉŬ. ǧŮ ȅŬ ȋŮȐǼůȒ ŰȆȎ ŮɸȆůŰȄȉȌȊȆȇǽȎ ȇŬȆ 

ȉȄ ůȏȃȄŰǾůŮȆȎ ȉŬȎ, ǾŰŬȊ ɸǼȊŰŬ ȂȆŬ ȉǽȊŬ ŰȍȌűǾ ȂȆŬ ůȇǽȑȄ ȇŬȆ ůȄȉŮǿȌ 

ŮȊȅȌȏůȆŬůȉȌȖ Ǿ ɸŮǿůȉŬŰȌȎ ȂȆŬ ȊŬ ůȏȊŮȐǿůȒ. ǵȌȊ ŮȏȐŬȍȆůŰȗ ɸȌȏ ȉŮ ŮȉɸȆůŰŮȖŰȄȇŮ 

ȇŬȆ ɸǿůŰŮȑŮ ůŮ ȉǽȊŬ, ɸȌȏ ǾŰŬȊ ɸǼȊŰŬ ɸŬȍȗȊ, ɸȌȏ ůŮ ŬȏŰȕ ŰȌ ȉȌȊȌɸǼŰȆ ɸȌȏ ȉŬȃǿ 

ɸŮȍɸŬŰǾůŬȉŮ, ɸŬȍǼ ŰŬ ŮȉɸȕŭȆŬ ŭŮ ȐŬȅǾȇŬȉŮ ȇŬȆ űŰǼůŬȉŮ ůŰȌȊ ɸȍȌȌȍȆůȉȕ ȉŬȎ. 

çǥȊ ǽȐȒ ŭŮȆ ȉŬȇȍȖŰŮȍŬ Ŭɸȕ ǼȈȈȌȏȎ, ŮǿȊŬȆ ȂȆŬŰǿ ůŰŮȇȕȉȌȏȊ ůŰȌȏȎ ȗȉȌȏȎ 

ȂȆȂǼȊŰȒȊ.è ǥȏŰȕ ɸȆůŰŮȖȒ ŮȇűȍǼȃŮȆ ȕȐȆ ȉȕȊȌ ŰȌ ǯȗȊŰŬ ɸȌȏ ŮǿȊŬȆ ȇŬŰǼ ȇǼɸȌȆȌ 

ŰȍȕɸȌ ŰȌ ɸŬȆŭǿ ŰȌȏ, ŬȈȈǼ ȇŬȆ ȕȈȌȏȎ ȉŬȎ ůŰȌ ŮȍȂŬůŰǾȍȆȌ ȂȆŬ ŰȌȊ ǱȉȕŰȆȉȌ 

ǬŬȅȄȂȄŰǾ ȉŬȎ ǧȄȉǾŰȍȄ ǵŬůȆȕ. Ǳ ɸŬŰǽȍŬȎ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾȎ ȉŬȎ, Ȍ ɸŬŰǽȍŬȎ 

ŰȌȏ ŮȍȂŬůŰȄȍǿȌȏ ȉŬȎ, Ȍ ɸŬŰǽȍŬȎ ȕȈȒȊ ȉŬȎ. ǴŰŬ ȉǼŰȆŬ ȉȌȏ ŭǼůȇŬȈȌȎ ȉŮȂǼȈȌȎ ȇŬȆ 

ǼȊȅȍȒɸȌȎ ȋŮȐȒȍȆůŰȕȎ. Ǫ űȆȈȌůȌűǿŬ ŰȌȏ, Ȍ ŮɸȆůŰȄȉȌȊȆȇȕȎ ŰȌȏ ȐŬȍŬȇŰǾȍŬȎ ȇŬȆ 

ŰȍȕɸȌȎ ůȇǽȑȄȎ ȇŬȆ Ȅ ůȏůůȒȍŮȏȉǽȊȄ ŮȉɸŮȆȍǿŬ ŰȌȏ ŮǿȊŬȆ ɸŬȍŬŭŮȆȂȉŬŰȆȇǼ ȇŬȆ 

ŭȆŭŬȇŰȆȇǼ. ǞȐŮȆ ɸǼȊŰŬ ȉȆŬ ȇŬȈǾ ȆůŰȌȍǿŬ ȊŬ ɸŮȆ, ȅŬ ȉȌȏ ȉŮǿȊȌȏȊ ȕȈŮȎ ŬȋǽȐŬůŰŮȎ, 

ȕɸȒȎ ȇŬȆ ǽȊŬ ůȒȍȕ ɸȊŮȏȉŬŰȗŭŮȆȎ ŮȇűȍǼůŮȆȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŬŭȆȇȕ ŰȌȏ ŰŬȉɸŮȍŬȉǽȊŰȌ, 

ȕɸȒȎ ŬȏŰȕ ŰȌ: ñBetter  living  through  thermodynamics !ò. Ǫ ŮȇŰǿȉȄůȄ ȇŬȆ 

ůȏȉɸǼȅŮȆŬ ɸȌȏ ȉȌȏ ŭŮǿȐȊŮȆ ŰȕůŬ ȐȍȕȊȆŬ, ŰȌ ŮȊŭȆŬűǽȍȌȊ ŰȌȏ ȂȆŬ ŰȌ ȅǽȉŬ ȉȌȏ ȇŬȆ 

ŰȄ ŭȌȏȈŮȆǼ ȉȌȏ, ȌȆ ůȏȃȄŰǾůŮȆȎ ȉŬȎ, ȌȆ ůȏȉȁȌȏȈǽȎ ŰȌȏ, ŰŬ ŮȊȅŬȍȍȏȊŰȆȇǼ ŰȌȏ ȈȕȂȆŬ 

ŮǿȊŬȆ ȂȆŬ ȉǽȊŬ ɸȌȈȖ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ ȇŬȆ ŰȌȊ ŮȏȐŬȍȆůŰȗ Ŭɸȕ ŰȄȊ ȇŬȍŭȆǼ ȉȌȏ.  

ŪǽȈȒ, ŮɸǿůȄȎ, ȊŬ ŮȏȐŬȍȆůŰǾůȒ ŰȌȊ ǬŬȅȄȂȄŰǾ ǬȒůŰǾ ǮŬȂȌȏȈǼ ȂȆŬ ŰȌ 

ŮȊŭȆŬűǽȍȌȊ ŰȌȏ ȕȈŬ ŬȏŰǼ ŰŬ ȐȍȕȊȆŬ, ȂȆŬ ŰȄȊ ȏɸȌůŰǾȍȆȋȄ, ȂȆŬ ŰȄȊ ȇŬȈǾ ŰȌȏ 

ŭȆǼȅŮůȄ ŬɸǽȊŬȊŰǿ ȉȌȏ ȇŬȆ ŰŬ ŬȂȐȌȈȏŰȆȇǼ ŰȌȏ ȈȕȂȆŬ ȇǼɸȌȆŮȎ ȇȍǿůȆȉŮȎ ůŰȆȂȉǽȎ. 

ǨȏȐŬȍȆůŰȗ ɸȌȈȖ, ŬȇȕȉŬ, ŰȌȊ ǬŬȅȄȂȄŰǾ ǷŬȍǼȈŬȉɸȌ ǴŰŬȉǼŰȄ ȂȆŬ ŰȄȊ ǼȉŮůȄ 

ȁȌǾȅŮȆŬ ɸȌȏ ȉȌȏ ɸȍȌůǽűŮȍŮ ȕɸȌŰŮ ŰȄ ȃǾŰȄůŬ. ǞȊŬ ȉŮȂǼȈȌ ŮȏȐŬȍȆůŰȗ ȌűŮǿȈȒ 

ůŰȄȊ ǨɸȆȇ. ǬŬȅȄȂǾŰȍȆŬ ǥȊŬůŰŬůǿŬ ǧǽŰůȄ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸȌȈȖŰȆȉȄ ȁȌǾȅŮȆǼ ŰȄȎ ůŰŬ 



ǲȍȕȈȌȂȌȎ 

ii  

ȅǽȉŬŰŬ ȐȄȉŮǿŬȎ ɸȌȏ ȉŮ ŬɸŬůȐȕȈȄůŬȊ, ȇŬȅȗȎ Ȅ ůȏȉȁȌȈǾ ŰȄȎ ǾŰŬȊ ȇŬȅȌȍȆůŰȆȇǾȎ 

ůȄȉŬůǿŬȎ ȂȆŬ ȊŬ ŮȆůŬȐȅȗ ůŰȄ ȉȌȍȆŬȇǾ ȉȌȊŰŮȈȌɸȌǿȄůȄ. ǮŬȃǿ ŰȄȎ ŮȏȐŬȍȆůŰȗ 

ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ŰȌȊ ǲŬȊŬȂȆȗŰȄ ǩȌȏȉɸȌȏȈǼȇȄ, ǨȍŮȏȊȄŰǾ ũô ŰȌȏ ǨȅȊȆȇȌȖ ǫŭȍȖȉŬŰȌȎ 

ǨȍŮȏȊȗȊ, Ȍ ȌɸȌǿȌȎ ȉŮ ŰȄ ȉŮůȌȈǼȁȄůȄ ŰȄȎ ǬŬȎ ǧǽŰůȄ ȉŮ ŮȇɸŬǿŭŮȏůŮ ůŰȄȊ ŬȊŮȖ-

ȍŮůȄ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȉȌȍǿȒȊ. ǨȏȐŬȍȆůŰȗ ɸȌȈȖ, ŮɸǿůȄȎ, ŰȄ ǭǽȇŰȌȍŬ ǴŰŬȉŬŰǿȊŬ 

ǦȌȏȂȆȌȖȇŬ ȂȆŬ ŰȄȊ ȇŬȅȌȍȆůŰȆȇǾ ȁȌǾȅŮȆǼ ŰȄȎ ůŰȄȊ ȏȈȌɸȌǿȄůȄ ȇŬȆ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ŰȒȊ 

ȉŮŰȍǾůŮȒȊ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ŰǾȋȄȎ, ŮȊȅŬȈɸǿŬȎ ŰǾȋȄȎ ȇŬȆ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ 

ŰȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ. ũȆŬ ŰȄ ŭȆŮȋŬȂȒȂǾ ŰȒȊ ȉŮŰȍǾůŮȒȊ ŬȏŰȗȊ ȉŮ ȁȌǾȅȄůŬȊ 

ŮɸǿůȄȎ Ȍ ǧȄȉǾŰȍȄȎ ǬȌȍȍǽȎ Ŭɸȕ ŰȌ ǨȍȂŬůŰǾȍȆȌ ǵŮȐȊȌȈȌȂǿŬȎ ǲȌȈȏȉŮȍȗȊ, Ȅ 

ǯŬŰǼůŬ ǲŬɸŬȄȈȆȌɸȌȖȈȌȏ Ŭɸȕ ŰȌ ǨȍȂŬůŰǾȍȆȌ ǵŮȐȊȆȇǾȎ ǷȄȉȆȇȗȊ ǧȆŮȍȂŬůȆȗȊ ȇŬȆ Ȅ 

ǲǽȊȏ ǨȈǽȊȄ Ŭɸȕ ŰȌ ǨȍȂŬůŰǾȍȆȌ ǴȐŮŭȆŬůȉȌȖ & ǥȊǼȈȏůȄȎ ǧȆŮȍȂŬůȆȗȊ ȇŬȅȌŭȄ-

ȂȗȊŰŬȎ ȉŮ ůŰȄ ȈŮȆŰȌȏȍȂǿŬ ŰȒȊ ůȏůȇŮȏȗȊ ȇŬȆ ŰȌȏȎ ŮȏȐŬȍȆůŰȗ ɸȌȈȖ ȂȆŬ ŰȄȊ ȇŬȈǾ 

ŰȌȏȎ ŭȆǼȅŮůȄ. ǨȏȐŬȍȆůŰȗ, ŬȇȕȉȄ, ŰȌ ǭǽȇŰȌȍŬ ǨȏǼȂȂŮȈȌ ǵȕɸŬȇŬ ɸȌȏ ȉŮ ȐŬȍǼ 

ȅǽȈȄůŮ ȊŬ ŮǿȊŬȆ ȉǽȈȌȎ ŰȄȎ ŮȋŮŰŬůŰȆȇǾȎ ȉȌȏ ŮɸȆŰȍȌɸǾȎ. 

ǴŰȌ ůȄȉŮǿȌ ŬȏŰȕ ȅǽȈȒ ȊŬ ŬȊŬűŮȍȅȗ ůŰŬ ȉǽȈȄ ŰȌȏ ŮȍȂŬůŰȄȍǿȌȏ ɸȌȏ ŰŬ 

ŰŮȈŮȏŰŬǿŬ ȐȍȕȊȆŬ ɸǽȍŬůŬ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ȐȍȕȊȌ ȉŬȃǿ ŰȌȏȎ Ŭɸȕ ȕŰȆ ȉŮ ŰȄȊ ȌȆȇȌȂǽȊŮȆǼ 

ȉȌȏ, ǽȂȆȊŬȊ Ȅ ȇŬȅȄȉŮȍȆȊǾ ůȏȊŰȍȌűȆǼ ȉȌȏ, ȉŮ ȇŬŰŬȊȕȄůŬȊ ȇŬȆ ȉŮ ůŰǾȍȆȋŬȊ Ȍ 

ȇŬȅǽȊŬȎ ȉŮ ŰȌ ŭȆȇȕ ŰȌȏ ŰȍȕɸȌ. ŪŬ ȋŮȇȆȊǾůȒ ȉŮ ŰȄ ũŮȒȍȂǿŬ ǲŬɸɸǼ ȇŬȆ ŰȄ Ǧǿȇȏ 

ǭȌȖȈȄ. ǧȖȌ ǼȊȅȍȒɸȌȆ ȉŮ ȇŬȈǾ ȑȏȐǾ ȇŬȆ ŬȏŰȕ ŰŬ ȈǽŮȆ ȕȈŬ. ǵȕůŬ ȐȍȕȊȆŬ 

ȉȌȆȍŬůŰǾȇŬȉŮ ŮȉɸŮȆȍǿŮȎ, ŮɸȆůŰȄȉȌȊȆȇǽȎ ůȏȃȄŰǾůŮȆȎ, ůȇǽȑŮȆȎ ȇŬȆ ɸȍȌȁȈȄȉŬ-

ŰȆůȉȌȖȎ, űȆȈȌůȌűǿŮȎ, ȂǽȈȆŬ, ŰŬȋǿŭȆŬ... ȉŮ ȈǿȂŬ ȈȕȂȆŬ ŰȌ ŭȆŬůȇŮŭǼůŬȉŮ. Ǫ ũȒȂȗ 

ǾŰŬȊ ȂȆŬ ȉǽȊŬ Ȅ ȑȏȐǾ ŰȌȏ ŮȍȂŬůŰȄȍǿȌȏ ȇŬȆ Ȅ Ǧǿȇȏ Ȅ ǾȍŮȉȄ ŭȖȊŬȉȄ ȇȆ Ȅ 

ŬůűǼȈŮȆŬ. ǞȐȌȏȊ ȇŮȍŭǿůŮȆ ȋŮȐȒȍȆůŰǾ ȅǽůȄ ůŰȄȊ ȇŬȍŭȆǼ ȉȌȏ. ǵȌȏȎ ȌűŮǿȈȒ ǽȊŬ 

ȉŮȂǼȈȌ ŮȏȐŬȍȆůŰȗ ȂȆŬ ŰȄȊ ŬȉǽȍȆůŰȄ ȁȌǾȅŮȆŬ ȇŬȆ ůŰǾȍȆȋȄ ȉŬ ɸȆȌ ɸȌȈȖ ȂȆŬ ŰȌ 

ůȏȊŮȐǽȎ ŮȊŭȆŬűǽȍȌȊ ŰȌȏȎ ȂȆŬ ŮȉǽȊŬ. 

ǴŮȆȍǼ ǽȐȌȏȊ ȌȆ ůȏȊǼŭŮȈűȌȆ Ƕǧ Ǿ ůȏȉɸȌȍŮȏŰǽȎ Ǿ ȇŬȈȖŰŮȍŬ ůȏȊŬȂȒȊȆůŰǽȎ. 

ǨȏȐŬȍȆůŰȗ ŰȄȊ ǨȈǽȊȄ ǲŬȊŰŮȈǾ ɸȌȏ ȉŮ ȉȖȄůŮ ůŰȌȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆůȉȕ ȇŬȆ ȉŮ ȁȌǾȅȄůŮ 

ȕɸȌŰŮ ŰȄȎ ŰȌ ȃǾŰȄůŬ. ǨȏȐŬȍȆůŰȗ ŰȌȊ ǪȈǿŬ ǭŮȉȌȊǾ ɸȌȏ ǾŰŬȊ Ȅ ɸŬȍǽŬ ȉȌȏ ůŰȌ 

ŭȆɸȈŬȊȕ ȂȍŬűŮǿȌ ȇŬȆ ɸǼȊŰŬ ŮȊŭȆŬűŮȍȕŰŬȊ ȂȆŬ ȉǽȊŬ ȇŬȆ ŰȄȊ ɸȌȍŮǿŬ ȉȌȏ. ǫŭȆŬǿŰŮȍŬ 

ŮȏȐŬȍȆůŰȗ ŰȄ ǷȍȏůǼȊȅȄ ǦǼȁȁŬ ɸȌȏ ůŮ ŬȏŰǾ ŰȄ ŭȆŬŭȍȌȉǾ ȉŮ ǼȇȌȏůŮ ȇŬȆ ȉŮ 

ůŰǾȍȆȋŮ ȑȏȐȌȈȌȂȆȇǼ ůŮ ȇǼȅŮ ŭȏůȇȌȈǿŬ, ɸȌȏ ȉŮ ŰŬ ȂȈȏȇǼ ŰȆȎ ȈȕȂȆŬ ȉȌȏ ǽŭȆȊŮ 

ŭȖȊŬȉȄ ȇŬȆ ȉŮ ǽȇŬȊŮ ȊŬ ȉȄ ȐǼȊȒ ŰȌ ůŰȕȐȌ ȉȌȏ. ǰŮȐȒȍȆůŰǾ ȅǽůȄ ůŰȄȊ ȇŬȍŭȆǼ ȉȌȏ 

ǽȐȌȏȊ ȌȆ ȊǽȌȆ Ƕǧ, ŰŬ ŰȍǿŬ ŬȂŬɸȄȉǽȊŬ ȉȌȏ ȇȌȍǿŰůȆŬ, Ȅ ǨȆȍǾȊȄ ǲŮŰȍȌɸȌȖȈȌȏ, Ȅ 

ǯŮűǽȈȄ ǯȕȁŬȇ ȇŬȆ Ȅ ǨȈŮȊǿŰůŬ ǮɸȕȈȄ. ǡɸȒȎ ŰȌȏȎ ǽȐȒ ɸŮȆ, ɸȌȈȖ ȅŬ ǾȅŮȈŬ ȊŬ 

ȋŮȇȆȊȌȖůŬȉŮ ȉŬȃǿ ŬȏŰȕ ŰȌ ŰŬȋǿŭȆ, ůǿȂȌȏȍŬ ȉŬȃǿ ŰȌȏȎ ȅŬ ŭȆŬůȇǽŭŬȃŬ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ 

ŰȄȊ ȇŬȅȄȉŮȍȆȊȕŰȄŰŬ. ǵȆȎ ŮȏȐŬȍȆůŰȗ ɸȌȈȖ ȂȆŬ ŰȄ ȁȌǾȅŮȆǼ ŰȌȏȎ, ŰȌ ŮȊŭȆŬűǽȍȌȊ 

ŰȌȏȎ, ŰŬ ȕȉȌȍűŬ ȇŬȆ ȐŬȈŬȍȒŰȆȇǼ ȈȕȂȆŬ ŰȌȏȎ. ŪǽȈȒ ŮɸǿůȄȎ ȊŬ ŮȏȐŬȍȆůŰǾůȒ ȇŬȆ ŰŬ 

ȏɸȕȈȌȆɸŬ ɸŬȆŭȆǼ ɸȌȏ ɸǽȍŬůŬȊ Ŭɸȕ ŰȌ ŮȍȂŬůŰǾȍȆȌ ȇŬȆ ȉȌȆȍŬůŰǾȇŬȉŮ ȒȍŬǿŮȎ 

ůŰȆȂȉǽȎ, ŰȌ ǴŰǽȈȆȌ ǦȌȖȈȂŬȍȄ ɸȌȏ ůȏȊŮȍȂŬůŰǾȇŬȉŮ ȇŬŰǼ ŰȄȊ ŮȇɸȕȊȄůȄ ŰȄȎ 

ŭȆɸȈȒȉŬŰȆȇǾȎ ŰȌȏ ŮȍȂŬůǿŬȎ, ŰȄ Ǧǿȇȏ ǬŬȈŰůȌȖȊȄ, ŰȌ ǷȍǾůŰȌ ǲŬȉȌȏȇŰůǾ, ŰȌ 

ǷȍǾůŰȌ ǵůǼȊŬ, ŰȌȊ ǪȈǿŬ ǯȆȇȌȈŬǤŭȄ. 

ǲȌȈȖ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ ǾŰŬȊ ȕȈŬ ŬȏŰǼ ŰŬ ȐȍȕȊȆŬ Ȅ ůŰǾȍȆȋȄ ŰȒȊ űǿȈȒȊ ȉȌȏ. ǯȆȗȅȒ 

ŰȏȐŮȍǾ ɸȌȏ ŮǿȊŬȆ ůŰȄ ȃȒǾ ȉȌȏ, ɸȌȏ ȉŮ ŬȂŬɸȌȖȊ ȇŬȆ ȉŮ ůŰȄȍǿȃȌȏȊ Ȍ ȇŬȅǽȊŬȎ ȉŮ ŰȌ 

ȉȌȊŬŭȆȇȕ ŰȌȏ ŰȍȕɸȌ. ǧŮ ȅŬ ŬȊŬűŮȍȅȗ ȌȊȌȉŬůŰȆȇǼ, ȂȆŬŰǿ ŬȏŰȕȎ Ȍ ɸȍȕȈȌȂȌȎ ŭŮ ȅŬ 

ǽȐŮȆ ŰǽȈȌȎ, ŰȌȏȎ ŮȏȐŬȍȆůŰȗ ȕȈȌȏȎ ȉǽůŬ Ŭɸȕ ŰȄȊ ȇŬȍŭȆǼ ȉȌȏ. ǭǿȂȌ ȉȌȊǼȐŬ ȅŬ 

ȋŮȐȒȍǿůȒ ŰȌȊ ǬȗůŰŬ ǩȗŰŬȈȄ, űǿȈȌȎ ŬŭŮȍűȕȎ, ȂȆŬŰǿ ůŰŬ ŭȖůȇȌȈŬ ŭŮȊ ǽȈŮȆȑŮ ȌȖŰŮ 
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ȉǿŬ ůŰȆȂȉǾ. 

ǮŮŰǼ ŰŬ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ŮȏȐŬȍȆůŰȗ ŬȊŬȍȒŰȆǽȉŬȆ ŰȆ ȅŬ ȉɸȌȍȌȖůŬ ȊŬ ɸȒ ȂȆŬ ŰȄȊ 

ȌȆȇȌȂǽȊŮȆǼ ȉȌȏ ɸȌȏ ŭǿȐȒȎ ŰȄ ŭȆȇǾ ŰȌȏȎ ůŰǾȍȆȋȄ ůǿȂȌȏȍŬ ŭŮ ȅŬ ǾȉȌȏȊ Ůŭȗ. ǡɸȌȆŬ 

ȈȕȂȆŬ ȅŬ ŮǿȊŬȆ ȈǿȂŬ ȂȆŬ ȊŬ ŮȇűȍǼůȒ ŰȄȊ ŮȏȂȊȒȉȌůȖȊȄ ȇŬȆ ŰȄȊ ŬȂǼɸȄ ȉȌȏ. Ǫ 

ȉȄŰǽȍŬ ȉȌȏ, ǴŰŬȏȍȌȖȈŬ, ŰȌ ȂŮȍȕ ȉȌȏ ȅŮȉǽȈȆȌ, Ȅ ȁǼůȄ ȉȌȏ. ǧǿȐȒȎ ŰȄȊ ȇŬȅȄ-

ȉŮȍȆȊǾ ŰȄȎ űȍȌȊŰǿŭŬ, ȇŬŰŬȊȕȄůȄ, ŮȊȅǼȍȍȏȊůȄ, ŬɸȌŭȌȐǾ Ǿ ȇŬȆ ŬȊȌȐǾ ŭŮ ȅŬ ŰŬ 

ȇŬŰǼűŮȍȊŬ. ǵȄȊ ŮȏȐŬȍȆůŰȗ ŰȕůȌ ɸȌȈȖ ȂȆŬ ȕȈŬ ŬȏŰǼ ȉŬ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ɸȌȏ ůŰǽȇŮŰŬȆ 

ɸǼȊŰŬ ůŰȌ ɸȈŮȏȍȕ ȉȌȏ ŭȆŬȇȍȆŰȆȇǼ, ůŬ űȖȈŬȇŬȎ ǼȂȂŮȈȌȎ, ȐȒȍǿȎ ȊŬ ŮɸŮȉȁŬǿȊŮȆ, 

ȐȒȍǿȎ ȊŬ ȉŮ ȇȍǿȊŮȆ, ȐȒȍǿȎ ȊŬ ɸŮȍȆȉǽȊŮȆ ȇǼŰȆ. ǮȌȏ ŮɸȆȁŮȁŬȆȗȊŮȆ ȕŰȆ Ȅ ŬɸȕȈȏŰȄ, 

ŬȊȆŭȆȌŰŮȈǾȎ ŬȂǼɸȄ ŮǿȊŬȆ ůɸǼȊȆŬ, ŬȈȈǼ ȏɸǼȍȐŮȆ. Ǳ ɸŬŰǽȍŬȎ ȉȌȏ, ũȆǼȊȊȄȎ, ɸȄȂǾ ŰȄȎ 

ŭȖȊŬȉǾȎ ȉȌȏ ȇŬȆ ůŰǾȍȆȂȉŬ ŰȄȎ ȑȏȐǾȎ ȉȌȏ. Ǫ ŮɸȆȇȌȆȊȒȊǿŬ ȉŬȎ ůɸǼȊȆŬ, ȉȌȊŬŭȆȇǾ. 

ǠůȒȎ ȂȆŬŰǿ ȕɸȒȎ ȕȈȌȆ ȈǽȊŮ ȉȌȆǼȃȌȏȉŮ ůŬ ŭȖȌ ůŰŬȂȕȊŮȎ ȊŮȍȕ. ǵȌȊ ŮȏȐŬȍȆůŰȗ ɸȌȏ 

ŮǿȊŬȆ ȇǼȅŮ ȉǽȍŬ ŭǿɸȈŬ ȉȌȏ, ɸǼȊŰŬ ɸȍȕȅȏȉȌȎ ȊŬ ŬȇȌȖůŮȆ ȉŮ ȉŮȂǼȈȄ ɸȍȌůȌȐǾ ȕȈŮȎ 

ȉȌȏ ŰȆȎ ůȇǽȑŮȆȎ, ȕȈȌȏȎ ȉȌȏ ŰȌȏȎ ɸȍȌȁȈȄȉŬŰȆůȉȌȖȎ, ȕȈŮȎ ȉȌȏ ŰȆȎ ŮȏŬȆůȅȄůǿŮȎ, 

ȕȈŮȎ ȉȌȏ ŰȆȎ űȆȈȌůȌűǿŮȎ ŬȈȈǼ ȇŬȆ ȕȈŮȎ ȉȌȏ ŰȆȎ ȂȇȍǿȊȆŮȎ. ǵȌȊ ŮȏȐŬȍȆůŰȗ ɸȌȏ ŮǿȊŬȆ 

ȇǼȅŮ ȉǽȍŬ ŭǿɸȈŬ ȉȌȏ, ɸȍȕȅȏȉȌȎ ȊŬ ȉŮ ȁȌȄȅǾůŮȆ ȉŮ ȕɸȌȆȌ ŰȍȕɸȌ, ȉȆȇȍȕ Ǿ ȉŮȂǼȈȌ. 

Ǫ ŬŭŮȍűǾ ȉȌȏ, Ȅ ȉȌȊǼȇȍȆȁȄ ȉȌȏ ǮŮȈǿȊŬ, Ȅ ŬŭȏȊŬȉǿŬ ȉȌȏ, Ȅ ȐŬȍǼ ȉȌȏ ȇŬȆ Ȅ 

ȆůȌȍȍȌɸǿŬ ȉȌȏ. ǬȆ ŬȊ ǽűŰŬůŬ ȇǼɸȌȏ ŮǿȊŬȆ ȂȆŬŰǿ ŰȌ ŭȍȕȉȌ ŰȄȎ ŬȇȌȈȌȖȅȄůŬ. ǥɸȕ 

ɸŬȆŭȆǼ ǾŰŬȊ ŰȌ ɸȍȕŰȏɸȕ ȉȌȏ ȇŬȆ ŭŮ ȅŬ ȉɸȌȍȌȖůŬ ȊŬ ǽȐȒ ȇŬȈȖŰŮȍȌ. ǵȄȊ 

ŮȏȐŬȍȆůŰȗ ɸȌȏ ȉŮ ȊȆȗȅŮȆ ȕůȌ ȇŬȊŮǿȎ, ɸȌȏ ȉŮ űȍȌȊŰǿȃŮȆ, ɸȌȏ ȉŮ ȐŬȈŬȍȗȊŮȆ, ɸȌȏ ȉŮ 

ȏɸȌůŰȄȍǿȃŮȆ ȇŬȆ ȉŮ ȁȌȄȅǼŮȆ ůŰŬ ŬɸȈǼ ŰȄȎ ȇŬȅȄȉŮȍȆȊȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ůŰŬ ɸȌȈȖɸȈȌȇŬ ŰȄȎ 

ȃȒǾȎ. ǵȄȊ ŮȏȐŬȍȆůŰȗ ɸȌȏ ŰȕůŬ ȐȍȕȊȆŬ ŮǿȊŬȆ ůŰǾȍȆȂȉŬ ȃȒǾȎ, Ȍ ȈȕȂȌȎ ɸȌȏ ȕɸȌŰŮ 

űȌȁǾȅȄȇŬ ȕŰȆ ȅŬ ɸǽůȒ, ŰŮȈȆȇǼ ɸǼŰȄůŬ ŬȇȕȉŬ ɸȆȌ ȂŮȍǼ. ǵȄȊ ŮȏȐŬȍȆůŰȗ ȂȆŬŰǿ ůŰŬ 

ȉǼŰȆŬ ŰȄȎ ȁȈǽɸȒ ŰȌ ȂǽȈȆȌ ȇŬȆ ŰȄ ȐŬȍǼ ŰȄȎ ȃȒǾȎ. 

ǵǽȈȌȎ, ȅǽȈȒ ȊŬ ŮȏȐŬȍȆůŰǾůȒ ŰȌ Ǩ.Ǯ.ǲ. ɸȌȏ ŮȊǿůȐȏůŮ ȌȆȇȌȊȌȉȆȇǼ ȂȆŬ ŭȖȌ ǽŰȄ 

ŰȄ ŭȆŬŰȍȆȁǾ ȉȌȏ ȉǽůȒ ŰȌȏ ɸȍȌȂȍǼȉȉŬŰȌȎ çǲǨǦǨè ȇŬȆ űȏůȆȇǼ ŰȄȊ ȌȆȇȌȂǽȊŮȆǼ ȉȌȏ 

ȂȆŬŰǿ ȐȒȍǿȎ ŰȄ ŭȆȇǾ ŰȌȏȎ ȌȆȇȌȊȌȉȆȇǾ ȏɸȌůŰǾȍȆȋȄ ůǿȂȌȏȍŬ ȕȈŬ ŰŬ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ŭŮ ȅŬ 

ŰŬ ǽȂȍŬűŬ. 

 

ǵȌ ŰŬȋǿŭȆ ŬȏŰȕ ŰŮȈŮȆȗȊŮȆ... ǾŭȄ ȌȊŮȆȍŮȖȌȉŬȆ ŰȌ ŮɸȕȉŮȊȌ! 

 

 

 

ǞűȄ ǥȈŮȁǿȃȌȏ 

ǫȌȖȈȆȌȎ 2014





 

v 

ǲŮȍǿȈȄȑȄ 

ǥȊŰȆȇŮǿȉŮȊȌ ŰȄȎ ɸŬȍȌȖůŬȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ ŬɸȌŰŮȈŮǿ Ȅ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ȉŮȈǽŰȄ ȇŬȆ Ȅ 

ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾ ɸȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȉȆȂȉǼŰȒȊ űȏůȆȇȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ, ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. ǵŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ŮǿȊŬȆ 

ɸŬȍǼȂȒȂŬ ŰȌȏ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ŬȊǾȇȌȏȊ ůŰȄȊ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬ ŰȒȊ űŬȆȊȌȈȆȇȗȊ 

ŮȊȗůŮȒȊ ȇŬȆ ŬɸŬȊŰȗȊŰŬȆ ŮȏȍǽȒȎ ůŰȌ űȏŰȆȇȕ ȁŬůǿȈŮȆȌ. ǨȋŬȆŰǿŬȎ ŰȒȊ ɸȌȈȈȗȊ 

ŮȏŮȍȂŮŰȆȇȗȊ ŰȌȏȎ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ, ȕɸȒȎ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǽȎ, ŬȊŰȆȇŬȍȇȆȊȆȇǽȎ ȇŬȆ ŬȊŰȆȓȇǽȎ, 

ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ɸȍȗŰŮȎ ȖȈŮȎ ȏȑȄȈǾȎ ɸȍȌůŰȆȅǽȉŮȊȄȎ ŬȋǿŬȎ ȂȆŬ ŰȆȎ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŮȎ 

ŰȍȌűǿȉȒȊ, űŬȍȉǼȇȒȊ ȇŬȆ ȇŬȈȈȏȊŰȆȇȗȊ. ǵŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ŮǿȊŬȆ ŰȄȂȉǽȊŬ ǼȈŬŰŬ ȇŬȆ 

ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ŮȊŬȈȈŬȇŰȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ȉŮ ɸȍȌȌɸŰȆȇǾ ŬȊŰȆȇŬŰǼůŰŬůȄȎ ŰȒȊ ɸŰȄŰȆȇȗȊ 

ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ɸȌȏ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ȇŬŰǼ ȇȕȍȌȊ ůŰȄ ȐȄȉȆȇǾ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ. Ǫ 

ɸȍȌȌɸŰȆȇǾ ŬȏŰǾ ɸȄȂǼȃŮȆ ȇȏȍǿȒȎ Ŭɸȕ ǽȊŬ ůȖȊȌȈȌ ȋŮȐȒȍȆůŰȗȊ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ɸȌȏ 

ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ, ȕɸȒȎ ȉŮȂǼȈȌ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇȕ ŮȖȍȌȎ ůŰȌ ȌɸȌǿȌ ŮǿȊŬȆ ȏȂȍǼ, ŬȉŮȈȄŰǽŬ 

ŰǼůȄ ŬŰȉȗȊ ȇŬȆ ŮȖȇȌȈȄ ȍȖȅȉȆůȄ ŰȒȊ űȏůȆȇȌȐȄȉȆȇȗȊ ŰȌȏȎ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ȉǽůȒ ŰȒȊ 

ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȗȊ ůȏȊŭȏŬůȉȗȊ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ-ŬȊȆȕȊŰȌȎ, ȇŬȅȆůŰȗȊŰŬȎ ŰŬ ȆŭŬȊȆȇǼ ȂȆŬ 

ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŮȎ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ (ŭȆŬȈȖŰŮȎ ůȐŮŭȆŬůȉȌȖ). 

ǵȌ ɸȍȗŰȌ ȉǽȍȌȎ ŰȄȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ ŮɸȆȇŮȊŰȍȗȊŮŰŬȆ ůŰȄȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ȉŮȈǽŰȄ ŰȄȎ 

ŭȆŬȈȏŰȆȇǾȎ ȆȇŬȊȕŰȄŰŬȎ ŭȆŬűȕȍȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȂȆŬ ŭȖȌ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ 

ɸŬȍǼȂȒȂŬ ŰȌȏ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎĘ ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȇŬȆ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ ȇŬȆ ůŰȄ 

ůȖȂȇȍȆůǾ ŰȄȎ ȉŮ ŰȄȊ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȄ ŭȖȌ ȇȈŬůȆȇȗȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ, ŰȄȎ 

ŰȍȆŰȌŰŬȂȌȖȎ ɸŮȊŰŬȊȕȈȄȎ ȇŬȆ ŰȌȏ ȌȋȆȇȌȖ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ, ůŰȌ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇȕ ŮȖȍȌȎ 

(303 -31 8) K.  

ǵŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌ ȇŬŰȆȕȊ 1-

ǼȈȇȏȈȌ-3-ȉǽȅȏȈȌ ȆȉȆŭŬȃȕȈȆȌ ȇŬȆ ŰǽůůŮȍŬ ŬȊȆȕȊŰŬ: ŰȌ hexafluorophosphate  (PF6
-), 

ŰȌ tetrafluoroboate  (BF4
-), ŰȌ bis ( trifluoromethanesulfonyl ) imide  (TF2N-) ȇŬȆ ŰȌ 

trifluoromethanesulfonate  (TFO-). ǵŬ ŬȊȆȕȊŰŬ ŬȏŰǼ ŮɸȆȈǽȐȅȄȇŬȊ ȉŮ ůȇȌɸȕ ȊŬ 

ȉŮȈŮŰȄȅŮǿ Ȅ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȒȊ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȗȊ ŰȌȏȎ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ, ȕɸȒȎ Ȅ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬ ȇŬȆ Ȅ 

ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ůȐȄȉŬŰȆůȉȌȖ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ. ǹȎ ɸȍȌȎ ŰȌȊ 

ŬȈȇȏȈȆȇȕ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŰȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ, ŮɸȆȈǽȐȅȄȇŬȊ Ȅ ȁȌȖŰȏȈȌ- ȇŬȆ Ȅ ȕȇŰȏȈȌ-

ɸȈŮȏȍȆȇǾ ŬȈȏůǿŭŬ, ǽŰůȆ ȗůŰŮ ȊŬ ȉŮȈŮŰȄȅŮǿ Ȅ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ȉǾȇȌȏȎ ŰȄȎ 

ŬȊȅȍŬȇȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ. 

ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȒȊ ȉŮŰȍǾůŮȒȊ ǽŭŮȆȋŬȊ ȕŰȆ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ ȁŬůǿȃȌȊŰŬȆ 

ůŰŬ ȏŭȍȕűȆȈŬ ŬȊȆȕȊŰŬ BF4
-  ȇŬȆ TFO-  ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ȇŬȈȖŰŮȍȌȏȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ 

ŭȖȌ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ, ȌȆ ȌɸȌǿȌȆ ȉŮ ŰȄ ůŮȆȍǼ ŰȌȏȎ ŮǿȊŬȆ ȇŬȈȖŰŮȍȌȆ ŭȆŬȈȖŰŮȎ Ŭɸȕ ŰŬ 

ȁŬůȆȃȕȉŮȊŬ ůŰŬ ȏŭȍȕűȌȁŬ ŬȊȆȕȊŰŬ PF6
-  ȇŬȆ TF2N-  ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. ǥɸȌŭŮȆȇȊȖŮŰŬȆ, 

ȈȌȆɸȕȊ, ȕŰȆ ȉŮ ŰȄȊ ȇŬŰǼȈȈȄȈȄ ŮɸȆȈȌȂǾ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ȇŬȆ ŬȊȆȕȊŰȌȎ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ůȐŮ-

ŭȆŬůŰŮǿ ǽȊŬ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ȉŮ ȏȑȄȈȕŰŮȍȄ ŭȆŬȈȏŰȆȇǾ ȆȇŬȊȕŰȄŰŬ ǽȊŬȊŰȆ ŰȒȊ ȇȈŬůȆȇȗȊ 

ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. Ǫ ůŮȆȍǼ ŰȒȊ ŬȊȆȕȊŰȒȊ ůŮ ȉŮȆȌȖȉŮȊȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŮǿȊŬȆ: BF4
- 

> TFO-  > PF6
-  > TF2N-  ȇŬȆ ȁȍǿůȇŮŰŬȆ ȂŮȊȆȇǼ ůŮ ůȏȉűȒȊǿŬ ȉŮ ŰȄ ůȐŮŰȆȇǾ ŰȌȏȎ 

ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬ, ȏŭȍȌűȆȈȆȇȕŰȄŰŬ ȇŬȆ ȆȇŬȊȕŰȄŰŬ ůȐȄȉŬŰȆůȉȌȖ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. 



ǲŮȍǿȈȄȑȄ 

vi  

Ǫ ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ ȉǾȇȌȏȎ ŰȄȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ŰȌȏ ŬȈȇȏȈȆȇȌȖ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŰȌȏ 

ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ȌŭȄȂŮǿ ůŮ ȉŮǿȒůȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ 

ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ŰȌ ȏŭȍȕűȆȈȌ ŬȊȆȕȊ BF4
- , ŮȊȗ ŬȊŰǿȅŮŰŬ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ 

ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ŰȌ ȏŭȍȕűȌȁȌ ŬȊȆȕȊ PF6
- , ȌŭȄȂŮǿ ůŮ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ. ǮŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ, Ȅ ŰȍȆŰȌŰŬȂǾȎ ɸŮȊŰŬȊȕȈȄ ȕȊŰŬȎ 

ɸȌȈȆȇȕŰŮȍȄ Ŭɸȕ ŰȌȊ ȌȋȆȇȕ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȇŬȈȖŰŮȍȌ ŭȆŬȈȖŰȄ ȇŬȆ ȂȆŬ ŰŬ ŭȖȌ 

ȌȋǽŬ. ǮŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ, ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ůȏůŰȄȉŬŰȆȇǼ ȉȆȇȍȕŰŮȍȄ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ůŰȌ ůȖȊȌȈȌ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. H ȏȑȄȈȕŰŮȍȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ 

ȇŬȆ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ŰǾȋȄȎ ŰȌȏ ȌȋǽȌȎ ŬȏŰȌȖ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ŮȖȈȌȂȄ ŬȆŰǿŬ. ǞȊŬȎ ŮɸȆɸȈǽȌȊ 

ɸŬȍǼȂȌȊŰŬȎ ŮǿȊŬȆ Ȍ ůȐȄȉŬŰȆůȉȕȎ ŮȊŭȌȉȌȍȆŬȇȗȊ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ 

ŭȖȌ ȂŮȆŰȌȊȆȇȗȊ ȏŭȍȌȋȏȈǿȒȊ ŰȌȏ űŬȆȊȌȈȆȇȌȖ ŭŬȇŰȏȈǿȌȏ. 

ǷȍȄůȆȉȌɸȌȆȗȊŰŬȎ ŰȆȎ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ŰȆȉǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȏɸȌȈȌȂǿůŰȄȇŬȊ ȌȆ 

ɸȍȕŰȏɸŮȎ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ŭȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄȎ. ǥɸȕ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ 

ůȏȉɸŮȍŬǿȊŮŰŬȆ ȕŰȆ Ȅ ŭȆŮȍȂŬůǿŬ ŰȄȎ ŭȆǼȈȏůȄȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ůŮ ȕȈȌȏȎ ŰȌȏȎ 

ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȌȏȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ŭŮȊ ŮǿȊŬȆ ŬȏȅȕȍȉȄŰȄ, ȇŬȅȕŰȆ ɸǼȊŰŬ ŮȊŭȕȅŮȍȉȄ. ǹůŰȕůȌ 

ŮȏȊȌŮǿŰŬȆ ŮȊŰȍȌɸȆȇǼ ůŮ ȕȈŮȎ ŰȆȎ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ. 

ǨɸȆɸȈǽȌȊ, ȌȆ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ȇŬȆ ŮȊȅŬȈɸǿŮȎ ŰǾȋȄȎ ȇŬȆ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ, 

ȅŮȍȉȌűȏůȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ŬɸŬȍŬǿŰȄŰŮȎ ȂȆŬ ŰȄȊ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾ ȉȌȊŰŮȈȌɸȌǿȄůȄ ŰȒȊ 

ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ, ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŰȄȇŬȊ ȉŮ ȅŮȍȉȆŭȌȉŮŰȍǿŬ ŭȆŬűȌȍȆȇǾȎ ůǼȍȒůȄȎ, 

ŮȊȗ Ȅ ȅŮȍȉȌůŰŬȅȉȆȇǾ ŬȊǼȈȏůȄ ŬɸȌȇǼȈȏȑŮ ȕŰȆ ȇŬȆ ŰŬ ŭȖȌ ȌȋǽŬ ŬɸȌůȏȊŰǿȅŮȊŰŬȆ 

ŬȉǽůȒȎ ȉŮŰǼ ŰȄȊ ǽȊŬȍȋȄ ŰȄȎ ŰǾȋȄȎ. 

ǵȌ ŭŮȖŰŮȍȌ ȉǽȍȌȎ ŰȄȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ ɸȍŬȂȉŬŰŮȖŮŰŬȆ ŰȄ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾ 

ȉȌȊŰŮȈȌɸȌǿȄůȄ ȇŬȆ ɸȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ űȏůȆȇȗȊ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ, ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. ǮŮȈŮŰǼŰŬȆ Ȅ ŬɸȕŭȌůȄ 

ŰȕůȌ ŰȍȆȗȊ ȇȈŬůȆȇȗȊ ȇŬȆ ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ȉȌȊŰǽȈȒȊ ůȏȊŰŮȈŮůŰȌȖ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ 

(NRTL, UNIQUAC , UNIFAC ) , ȕůȌ ȇŬȆ ŰȌȏ ůȐŮŰȆȇǼ ȊǽȌȏ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȌȖ ȉȌȊŰǽȈȌȏ 

COSMO-RS, ŰȌ ȌɸȌǿȌ ůȏȊŭȏǼȃŮȆ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȌȖȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ȉȌȍȆŬȇǾȎ 

ɸȍȌůȌȉȌǿȒůȄȎ ȇŬȆ ůŰŬŰȆůŰȆȇǾȎ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾȎ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ȅŮȍȉȌŭȏ-

ȊŬȉȆȇȗȊ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ȇŬȅŬȍȗȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ȇŬȆ ȉȆȂȉǼŰȒȊ. 

ǵŬ ȉȌȊŰǽȈŬ NRTL ȇŬȆ UNIQUAC  ŬɸȌŭŮǿȐȅȄȇŮ ȕŰȆ ɸŮȍȆȂȍǼűȌȏȊ ŰȄȊ ȆůȌȍȍȌɸǿŬ 

űǼůŮȒȊ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŮɸȆŰȏȐȗȎ. ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC ŮűŬȍȉȕůŰȄȇŮ ȂȆŬ ŰȄȊ 

ɸȍȕȁȈŮȑȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ȇȆȊȊŬȉȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ ůŰȌȏȎ ŭȖȌ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ 

ŭȆŬȈȖŰŮȎ, ȇŬȅȗȎ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŭŮȊ ŮǿȊŬȆ ŮűŬȍȉȕůȆȉȌ. 

ǨűŬȍȉȕůŰȄȇŮ ŰȕůȌ Ȅ ȇȈŬůȆȇǾ UNIFAC ȕůȌ ȇŬȆ Ȅ ŰȍȌɸȌɸȌȆȄȉǽȊȄ UNIFAC-

Dortmund  ȇŬȆ Ȅ ɸȌȆȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ŬɸȌŰŮȈŮůȉǼŰȒȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ůȏȊȌȈȆȇǼ ŮǿȊŬȆ ůȐŮŰȆȇǼ 

ȐŬȉȄȈǾ.  

ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȉǿŬ ȉȌȊŬŭȆȇǾ ȉǽȅȌŭȌ ŬɸŮȏȅŮǿŬȎ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ 

ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȗȊ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ȐȒȍǿȎ ŰȄȊ ŬɸŬǿŰȄůȄ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ȂȆŬ ŰȄȊ 

ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȌȏ. ũȆŬ ȉǿŬ ŬȍȐȆȇǾ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ, ŮűŬȍȉȕůŰȄȇŮ ůŮ 

ŭȏŬŭȆȇǼ ȇŬȆ ŰȍȆŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȂȆŬ ŰŬ 

ȌɸȌǿŬ ǽȐŮȆ ŮɸŮȇŰŬȅŮǿ ȇŬȆ ŮűŬȍȉȌůŰŮǿ ŰȌ ȇȈŬůȆȇȕ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC. ǥȋȆȌȈȌȂǾȅȄȇŮ Ȅ 

ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ ŰȌȏȎ ůŮ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ůȏȊŰŮȈŮůŰȗȊ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ǼɸŮȆȍȄȎ ŬȍŬǿ-

ȒůȄȎ, ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ ȇŬȆ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ŬŰȉȌȖ-ȏȂȍȌȖ. 

ǲȌȆȌŰȆȇǼ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŮǿȊŬȆ ŮɸȆŰȏȐǾ ȇŬȆ ȉŮ ŰŬ ŭȖȌ ȉȌȊŰǽȈŬ, ŮȊȗ ɸȌůȌŰȆȇǼ ůŰŬ 

ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ůȐŮŰȆȇǾ ȏɸŮȍȌȐǾ. ǥɸȕ ŰȄ 

ȉŮȈǽŰȄ ŬȏŰǾ ŮȋǼȂȌȊŰŬȆ ȅŮŰȆȇǼ ůȏȉɸŮȍǼůȉŬŰŬ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄ ŭȏȊŬȉȆȇǾ ŰȄȎ ȉŮȅȕŭȌȏ 



ǲŮȍǿȈȄȑȄ 

vii  

COSMO-RS ȂȆŬ ȊŬ ŬɸȌŰŮȈǽůŮȆ ǽȊŬ ŬȋȆȕɸȆůŰȌ ŮȍȂŬȈŮǿȌ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ, ŰȌȏȈǼȐȆůŰȌȊ 

ȂȆŬ ǽȊŬȊ ŬȍȐȆȇȕ ůȐŮŭȆŬůȉȕ, ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȎ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȏɸȕȑȄ ȕŰȆ, ůŮ ŬȊŰǿȅŮůȄ ȉŮ ŰȌ 

ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC, ŭŮ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆǾȅȄȇŬȊ ŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȂȆŬ 

ŰȄȊ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȌȏ. 

ǨɸǿůȄȎ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŬȋȆȌȈȌȂǾȅȄȇŮ ůŰȄȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ 

űǼůŮȒȊ ůŰŮȍŮȌȖ-ȏȂȍȌȖ ŰȒȊ ŭȏŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ȇȆȊȊŬȉȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ, ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ŰȄȎ ɸŬȍȌȖůŬȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ ȇŬȅȗȎ ȇŬȆ ŭȏŬŭȆȇȗȊ ȇŬȆ 

ŰȍȆŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ȇȆȊȊŬȉȆȇȗȊ ŮůŰǽȍȒȊ, ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ 

ŭȆŬȈȏŰȗȊ ɸȌȏ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ůŰȄ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ. ǵŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ɸŬȍǼȂȒȂŬ ŰȌȏ 

ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (ǲǬǱ) ŮǿȊŬȆ ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ (pCA), ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ (CA), Ȍ 

ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) , Ȍ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ 

ȌȋǽȌȎ (MFE) ȇŬȆ Ȍ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE). ǥȍȐȆȇǼ, ɸȍȌůŭȆ-

ȌȍǿůŰȄȇŬȊ ȌȆ ůŰŬȅŮȍǽȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ŰȒȊ ǲǬǱ ȇŬȆ ȌȆ ŭȌȉǽȎ ŮȈŬȐȆůŰȌɸȌȆǾȅȄȇŬȊ 

ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǼ ůŮ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȕ ŮɸǿɸŮŭȌ DFT (Density  Functional  Theory ). ǵŬ 

ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ǽŭŮȆȋŬȊ ȕŰȆ ȌȆ ŭȌȉǽȎ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ǲǬǱ 

ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ȇȌȆȊǼ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇǼ, ȕɸȒȎ ŮɸǿɸŮŭŮȎ ŭȌȉǽȎ ȇŬȆ cis-ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ 

ŰȒȊ ȌȉǼŭȒȊ ȇŬȍȁȌȋȏȈǿȌȏ ȇŬȆ ŮůŰŮȍȌȉǼŭŬȎ. ǨɸǿůȄȎ, ȉŮȈŮŰǾȅȄȇŮ Ȅ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȒȊ 

ůŰŬȅŮȍȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŰȒȊ ǲǬǱ ůŰȄȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ. Ǫ ȉŮȈǽŰȄ 

ŬȏŰǾ ŬȊǽŭŮȆȋŮ ȕŰȆ ȌȆ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ŮɸȄȍŮǼȃȌȏȊ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ ŰȌ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ 

ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ, ŬűȌȖ ȌȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊŮȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ Ŭɸȕ ŰȆȎ ŭȆǼűȌȍŮȎ ŭȆŬȉȌȍ-

űȗůŮȆȎ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ȉŮȂǼȈŮȎ ŭȆŬȇȏȉǼȊůŮȆȎ Ŭɸȕ ŰȄȊ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ȉŮ 

ŰȌ ůŰŬȅȉȆůȉǽȊȌ ȉǿȂȉŬ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ. 

ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȂȆŬ ŰŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ 

ɸǽȊŰŮ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȉŮ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȇŬȆ ŰȌȏȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ǽŭŮȆȋŬȊ 

ȕŰȆ ɸŬȍǼ ŰȆȎ ůȄȉŬȊŰȆȇǽȎ ůŮ ȌȍȆůȉǽȊŮȎ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ ɸȌůȌŰȆȇǽȎ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ Ŭɸȕ ŰŬ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ, ɸȌȆȌŰȆȇǼ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŮǿȊŬȆ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǼ, ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ 

ȂȆŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ȈȆɸȕűȆȈȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ. ũȆŬ ŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȒȊ ŰȍȆŬŭȆȇȗȊ 

ȉȆȂȉǼŰȒȊ ǲǬǱ /  ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ / ȌȍȂŬȊȆȇȕȎ ŭȆŬȈȖŰȄȎ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ 

ůȏůŰȄȉŬŰȆȇǼ ȉǿŬ ȅŮŰȆȇǾ ůȏȊŮȍȂȆůŰȆȇǾ ŮɸǿŭȍŬůȄ, ŮȋŬȆŰǿŬȎ ȇȏȍǿȒȎ ŰȄȎ ȏɸŮȍ-

ŮȇŰǿȉȄůȄȎ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ǲǬǱ ůŰȌȏȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ. 

ũȆŬ ŰŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ǲǬǱ ȉŮ ŰȌȏȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ȕɸȌȏ 

ŮűŬȍȉȕȃŮŰŬȆ ȇŬȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC, ŰŬ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ǽŭŮȆȋŬȊ ȕŰȆ Ȅ 

ŬɸȕŭȌůȄ ŰȒȊ ŭȖȌ ȉȌȊŰǽȈȒȊ ŮǿȊŬȆ ɸŬȍȕȉȌȆŬ. ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC ǽȐŮȆ ŮȈŬűȍȗȎ 

ȇŬȈȖŰŮȍȄ ŬɸȕŭȌůȄ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ, ŮȊȗ ŰȌ COSMO-RS ŮǿȊŬȆ ŮȈŬűȍȗȎ 

ȇŬȈȖŰŮȍȌ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ. 

ǵǽȈȌȎ, ŬȋȆȌȈȌȂǾȅȄȇŮ Ȅ ȆȇŬȊȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS ȂȆŬ ɸȌůȌŰȆ-

ȇȌɸȌǿȄůȄ ŰȒȊ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȗȊ ŮȊŮȍȂŮȆȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ, ŰȒȊ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇȗȊ 

ŰȖɸȌȏ misfit , ŰȒȊ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȇŬȆ ŰȒȊ ŭȏȊǼȉŮȒȊ ŭȆŬůɸȌȍǼȎ Van der 

Waals, ůŮ ůȏȊŭȏŬůȉȕ ȉŮ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȒȊ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȒȊ ŮȊŮȍȂŮȆȗȊ ɸŮȍǿůůŮȆŬȎ 

ŮȊȅŬȈɸǿŬȎ, ȉŮ ůȇȌɸȕ ŰȌȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ ŰȒȊ ȇȏȍǿŬȍȐȒȊ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȗȊ ŬȈȈȄ-

ȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ɸȌȏ ȇŬȅȌȍǿȃȌȏȊ ŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ. ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ȂȆŬ ŰŬ ůȐŮŰȆȇǼ 

ȏŭȍȕűȆȈŬ ȌȋǽŬ ŭŮǿȐȊȌȏȊ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ ůȏȉȁȌȈǾ ŰȒȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ŭŮůȉȌȖ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ůŰȄ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ ŰȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŰȌȏȎ, ŮȊȗ ȌȆ ȇȏȍǿŬȍȐŮȎ ŬȈȈȄȈŮ-

ɸȆŭȍǼůŮȆȎ ȂȆŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ȈȆɸȕűȆȈȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ ŮǿȊŬȆ ȌȆ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇǽȎ ŰȖɸȌȏ 

misfit  ȇŬȆ ȌȆ Van der Waals. 
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Abstract  

The aim of this thesis is the experiment al study and thermodynamic mode ling of 

mixtures containing natural antioxidants, ionic liquids and organic solvents. 

Natural antioxidants are cinnamic acid derivatives, which belong to the  family of 

phenolic compounds and are widely distributed throughout the plant  kingdom . 

Due to their many beneficial  properties  such as antioxidant, anticancer and anti -

viral, they constitute  raw materials of high additive value for food, drugs and 

cosmetic s industries. Ionic liquids, which are molten salts, are alternative sol -

vents having the perspective of replacing the volatile organic ones used 

throughout the chemical industry. This arises mainly from their unique proper -

ties such as large liquidus  rang e, negligible vapor pressure and easy manipula -

tion of their physicochemical properties by simply changing cation  and anion 

combinations , making them appropriate for a specific application (designer sol -

vents).  

The first part of the thesis focuses on the e xperimental study of the 

solvating capacity of various ionic liquids for two cinnamic acid derivatives; 

namely p-coumaric acid and caffeic acid  and the comparison with the corre -

sponding one of two classic organic solvents, t -pentanol and ethyl acetate, at  

the temperature range  of (303 to 318 ) K.  

The experimentally studied ionic liquids consist of 1 -alkyl -3-methyl 

imidazolium cation and four different anions; hexafluorophosphate  (PF6
-) , 

tetrafluoroboate  (BF4
-) , bis(trifluoromethanesulfonyl)imide  (TF2N-)  and  trifluoro -

methanesulfonate  (TFO-) . The above anions have been selected so as to study 

the influence of their different properties, such as polarity and hydrogen bonding 

capacity to the solubility . As for the alkyl substitute on the cation, butyl and 

octyl  side chains have been selected, so as to study the influence of carb on 

chain length to solubility.  

Experimental results revealed that ionic liquids based on BF 4
-  and  TFO- 

anions are better solvents than the organic ones, whereas  those based on PF 6
- 

and T F2N-  are worse. It is thus proven  that  with the proper choice of anion and 

cation , the resulting ionic liquids  may  have higher solvating capacity for 

cinnamic acid derivatives  than classical organic  solvents.  The anion ranking  to a 

decreasing solubility is : BF4
-  > TFO-  > PF6

-  > TF2N-  and is generally in agreement 

with their relative polarity,  hydrophilicity and hydrogen bond capacity.  

The increase of the alkyl chain length on the cation invokes a decrease in 

solubility in the case  of hydrophilic ionic liqui ds composed of BF 4
-  anion, while in 

the case of hydrophobic ones composed of  PF6
-  anion an increase in the solubili -

ty is observed. Between the two organic solvents t -pentanol that is more polar is 

also better  solvent than ethyl acetate for both acids.  Despite the solvent varia -

tion, caffeic acid is less soluble in all  solvents than p -coumaric acid. Caffeic 

acidôs higher melting temperature and heat of fusion is a reasonable cause. This 

could also  be attributed to the intramolecular hydrogen bonding develop ed be-

tween its two adjacent hydroxyls of the phenyl ring.  
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By utilizing  the experimental solubilities, the thermodynamic functions  of 

solution  were determined so as to analyze solubilization process . The results 

indicated that the solution  process is not s pontaneous, is always endothermic 

and the entropy  of solubilization is favorable for all systems studied.  

Moreover, melting temperatures  and heats of fusion of the two acids , 

thermo physical properties that are essential for thermodynamic modeling  of 

studi ed mixtures,  were determined by  differential scanning calorimetry, while 

thermogravimetric analysis  revealed that both acids decompose forthwith melt -

ing.  

The second part of the thesis focuses  on the thermodynamic modeling of 

solid - liquid equilibrium of mi xtures composed of natural antioxidants, ionic 

liquids and organic solvents. The performance of three classic and widespread  

activity coefficient models (NRTL, UNIQUAC, UNIFAC) as well as that of the 

relatively new quantum chemical COSMO -RS model, which co mbines quantum 

chemical molecular simulations and statistical thermodynamics calculations for 

the prediction of various thermodynamic properties of pure compounds and 

mixtures , is studied.  

Successful correlation was obtained by both  NRTL and UNIQUAC models . 

UNIFAC model has been applied for solubility prediction of the two cinnamic 

acids in the two organic solvents, since for the mixtures with ionic liquids it is 

not applicable. The classic UNIFAC and the UNIFAC -Dortmund version have been 

tested, but in bot h cases poor predictions were obtained . 

COSMO-RS model is a unique a priori predictive method for thermodynamic 

properties that does not require any experimental data for its application. For an 

initial assessment of this model , it has been applied to bina ry and ternary 

mixtures of ionic liquids and organic solvents for which UNIFAC model has also 

been extended. The efficiency of both models has been evaluated in activity 

coefficient at infinite dilution, liquid - liquid equilibria and vapor - liquid equilibria  

calculations. Successful qualitative results have been obtained by both models, 

while quantitatively UNIFAC results in most cases are superior. From this study 

positive conclusions  are driven about the perspective  of COSMO-RS model  to be 

a reliable predic tive tool, at least for an initial design, especially when 

considering that, unlike UNIFAC model, not any of the studied experimental data 

have been used for  its implementation . 

Also, t he performance of the COSMO -RS model has been evaluated in  solid -

liquid  equilibria predictions of the studied in present thesis binary mixtures of 

cinnamic acid s, ionic liquids  and  organic solvents and of binary and ternary 

mixtures of cinnamic esters, ionic liquid s and organic solvent s available in 

literature. The studied ci nnamic acid derivatives (CADs) are p -coumaric acid 

(pCA), caffeic acid (CA), methyl p -coumarate (MpCE), methyl feroulate (MFE) 

and methyl sinapate (MSE). Firstly, the stable conformations of CADs were de -

termined and the structures were fully optimized in a quantum chemical DFT 

(Density  Functional  Theory )  level. The results revealed that all CADsô energy 

minima present same characteristics, such as planar geometry and cis -orienta -

tion of carboxylic and ester groups. Also, the influence of the conformations of 

CADs to solubility predictions was exam ined. It was shown that the confor -
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mations affect significantly the  computational results, with the solu bilities pre -

dicted from the dif ferent conformations to fluctuate remarkably from the 

solubili ty  predicted by  using the weighted mixture of all conformations.  

Solubility prediction results for the binary mixtures of CADs and ionic liquids 

or  organic solvents revealed that e ven though in some cases COSMO -RS pre -

dictions show significant deviations from the experim ental data, in most cases 

they are qua litatively consistent with them . For the case of ternary  mixtures  

CAD / ionic liquid / organic solvent , COSMO -RS always predicts  a positive syn -

ergistic effect, which is mainly due to  the overprediction of the solubili ty of CADs 

in the organic solvent.   

For the binary mixtures of CADs and organic solvents, UNIFAC model is also 

applicable. The comparative results indicated that the performance of the two 

models is similar, with UNIFAC to be slightly better in the mixture s of acids and 

COSMO-RS in the mixtures of esters.  

Finally , the capability of the model for quantification of the different kind of 

interaction energies; namely misfit, hydrogen bonding and van der Waals, as 

well as the calculation of the corresponding exc ess enthalpies, have been utilized 

in order to iden tify the dominant energetic interactions that determine solubility. 

The results for the relatively hydrophilic acids show a significant contribution of 

hydrogen bond interactions in the behavior of their mixtures , while those for 

lipophilic esters show that the dominant interactions are the misfit and van der 

Waals ones.  
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ǨȆůŬȂȒȂǾ 

ǵŬ ŰŮȈŮȏŰŬǿŬ ȐȍȕȊȆŬ ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ǽȊŬ ǽȊŰȌȊȌ ŮȊŭȆŬűǽȍȌȊ ɸȍȌȎ ȇǼȅŮ ŰȆ űȏůȆȇȕ 

ȇŬȆ űȆȈȆȇȕ ůŰȌ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ, ȇŬȅȗȎ Ȍ ůȖȂȐȍȌȊȌȎ ǼȊȅȍȒɸȌȎ ůȏȊŮȆŭȄŰȌɸȌȆŮǿ ȕŰȆ ȂȆŬ 

ȊŬ ȁŮȈŰȆȗůŮȆ ŰȄȊ ɸȌȆȕŰȄŰŬ ȃȒǾȎ ŰȌȏ ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ɸȍȌůŮȂȂǿůŮȆ ɸǼȈȆ ŰȄ űȖůȄ, ȊŬ ŰȄ 

ůŮȁŬůŰŮǿ ȇŬȆ ȊŬ ŰȄȊ ɸȍȌůŰŬŰǽȑŮȆ. 

ǵŬ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ŭȆŬŭǿŭȌȊŰŬȆ ȌȈȌǽȊŬ ȇŬȆ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ůŰȌ ŮȏȍȖ 

ȇȌȆȊȕ ȈȕȂȒ ŰȒȊ ŬɸȌŭŮŭŮȆȂȉǽȊȒȊ ȇŬȆ ɸȌȈȏŭȆŬűȄȉȆůȉǽȊȒȊ ŮȏŮȍȂŮŰȆȇȗȊ ȇŬȆ 

ȅŮȍŬɸŮȏŰȆȇȗȊ ŰȌȏȎ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ. ǥȊ ȇŬȆ ɸȌȈȈǽȎ ȇŬȆ ɸȌȆȇǿȈŮȎ, ȌȆ ŬȊŰȆȇŬȍȇȆȊȆȇǽȎ ŮǿȊŬȆ 

ŬȏŰǽȎ ɸȌȏ ɸȍȌůŮȈȇȖȌȏȊ ŰŮȍǼůŰȆȌ ŮȊŭȆŬűǽȍȌȊ, ȇŬȅȗȎ Ȍ ůȖȂȐȍȌȊȌȎ ǼȊȅȍȒɸȌȎ 

ɸȈǾŰŰŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄ ȉǼůŰȆȂŬ ŰȄȎ ŬůȅǽȊŮȆŬȎ ŬȏŰǾȎ. ǶɸǼȍȐŮȆ ȉǿŬ ŰǼůȄ, ȈȌȆɸȕȊ, 

ɸŬȍŬȂȒȂǾȎ ȇŬȆ ȇŬŰŬȊǼȈȒůȄȎ ŰȍȌűȗȊ ȉŮ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ɸȌȏ ǽȐȌȏȊ 

ŬȊŰȆȇŬȍȇȆȊȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ, Ȅ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ ůŰȍǽűŮŰŬȆ ůŮ ɸŬȍŬȂȒȂǾ ȈŮȆŰȌȏȍȂȆȇȗȊ 

ɸȈǽȌȊ ŰȍȌűǿȉȒȊ ȉŮ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ɸȌȏ ȏɸȕůȐȌȊŰŬȆ ȅŮȍŬɸŮȏŰȆȇǽȎ 

ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ, ȌȈȌǽȊŬ ȇŬȆ ŬȏȋǼȊȌȊŰŬȆ ŰŬ ȇŬȈȈȏȊŰȆȇǼ ȉŮ űȏůȆȇǼ ŮȇȐȏȈǿůȉŬŰŬ, ŮȊȗ 

ŬȇȕȉŬ ȇŬȆ ŰŬ űŬȍȉŬȇŮȏŰȆȇǼ ůȇŮȏǼůȉŬŰŬ ȉŮ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȇŮȍŭǿȃȌȏȊ 

ȉŮȂǼȈȌ ǽŭŬűȌȎ ůŰȆȎ ɸȍȌŰȆȉǾůŮȆȎ ŰȒȊ ȇŬŰŬȊŬȈȒŰȗȊ. 

ũȆŬ ŰȄ ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇǾ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȒȊ ŮȊȗůŮȒȊ ŬȏŰȗȊ, ȕɸȒȎ ȂȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ ȂȆŬ 

ŰȄȊ ŬɸȌȉȕȊȒůǾ ŰȌȏȎ Ŭɸȕ ŰȆȎ űȏůȆȇǽȎ ɸȄȂǽȎ ɸȍȌǽȈŮȏůȄȎ ȉǽůȒ ŰȄȎ űȏůȆȇǾȎ 

ŭȆŮȍȂŬůǿŬȎ ŰȄȎ ŮȇȐȖȈȆůȄȎ Ǿ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸȍȌůȅǾȇȄ ŰȌȏȎ ůŮ ȐȄȉȆȇǼ ɸȍȌȓȕȊŰŬ, ȕɸȌȏ 

ŮȉɸȈǽȇȌȊŰŬȆ ůŮ ȐȄȉȆȇǽȎ ŬȊŰȆŭȍǼůŮȆȎ Ǿ ůŮ ŭȆŮȍȂŬůǿŮȎ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȌȖ ŬɸŬȆŰŮǿŰŬȆ Ȅ 

ȐȍǾůȄ ŮȊȕȎ ȏȂȍȌȖ ŭȆŬȈȖŰȄ. Ǫ ŬȊǼȂȇȄ ȂȆŬ ɸȍǼůȆȊȄ ȐȄȉŮǿŬ, ŭȄȈŬŭǾ ɸŬȍŬȂȒȂǾ 

ȐȄȉȆȇȗȊ ɸȍȌȓȕȊŰȒȊ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȗȊŰŬȎ űȆȈȆȇǽȎ ɸȍȌȎ ŰȌ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ ȉŮȅȕŭȌȏȎ, ǽȐŮȆ 

ȒȅǾůŮȆ ȉŮȂǼȈȌ ȉǽȍȌȎ ŰȄȎ ǽȍŮȏȊŬȎ ɸȍȌȎ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. ǵŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŮǿȊŬȆ 

ȐŬȉȄȈȌȖ ůȄȉŮǿȌȏ ŰǾȋŮȒȎ ǼȈŬŰŬ ȉŮ ȉȌȊŬŭȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ȇŬȆ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ȉǿŬ ȊǽŬ 

ȇŬŰȄȂȌȍǿŬ ŮȊŬȈȈŬȇŰȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȉŮ ɸȍȌȌɸŰȆȇǾ ŬȊŰȆȇŬŰǼůŰŬůȄȎ ŰȒȊ ȇȈŬůȆȇȗȊ 

ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ɸȌȏ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ȇŬŰǼ ȇȕȍȌȊ ůŰȄ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ. ǱȆ ȇȈŬůȆȇȌǿ 

ŭȆŬȈȖŰŮȎ ǽȐȌȏȊ ŭȖȌ ȁŬůȆȇǼ ȉŮȆȌȊŮȇŰǾȉŬŰŬĘ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȏȑȄȈǾ ɸŰȄŰȆȇȕŰȄŰŬ ȇŬȆ 

ŮȏűȈŮȇŰȕŰȄŰŬ. ǹȎ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ, ŮȋŬŰȉǿȃȌȊŰŬȆ ŮȖȇȌȈŬ ůŰȌȊ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊŰŬ ŬǽȍŬ 

ŮɸȆűǽȍȌȊŰŬȎ ŬȊȅȏȂȆŮȆȊǽȎ ůȏȊȅǾȇŮȎ ŮȍȂŬůǿŬȎ, ŮɸȆȁǼȍȏȊůȄ ŰȄȎ ŬŰȉȕůűŬȆȍŬȎ, 

ŬɸȗȈŮȆŬ ŰȌȏ ŭȆŬȈȖŰȄ, ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇȌȖ ȇȆȊŭȖȊȌȏ ȇŬȆ ŰȒȊ ŬȊǼȈȌȂȒȊ 

ȇȌůŰȌȁȕȍȒȊ ȉǽŰȍȒȊ ŬůűŬȈŮǿŬȎ. ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ǽȐȌȏȊ ŬȉŮȈȄŰǽŬ 

ɸŰȄŰȆȇȕŰȄŰŬ ȇŬȆ ŬȊŬűȈŮȋȆȉȕŰȄŰŬ, ŮǿȊŬȆ ŬȊŬȇȏȇȈȗůȆȉŬ ȇŬȆ ȉŮȆȗȊȌȏȊ ŰȌ 

ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇȕ ȇǿȊŭȏȊȌ. ǲǽȍŬ ȕȉȒȎ Ŭɸȕ ŰȆȎ ɸŮȍȆȁŬȈȈȌȊŰȆȇǽȎ ŰȌȏȎ ŮɸȆŭȕůŮȆȎ, ŰŬ 

ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȍȌůűǽȍȌȏȊ ŬȇȕȉŬ ǽȊŬ ůȄȉŬȊŰȆȇȕ ɸȈŮȌȊǽȇŰȄȉŬ: ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ 

ŭȆŬȈȖŰŮȎ ůȐŮŭȆŬůȉȌȖ, ȇŬȅȗȎ ȉŮ ŰȄ ůȒůŰǾ ŮɸȆȈȌȂǾ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ȇŬȆ ŬȊȆȕȊŰȌȎ ȂȆŬ ŰȄ 

ůȖȊȅŮůȄ ŮȊȕȎ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ ȉŮ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŮȎ űȏůȆȇȌȐȄȉȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ, ȉɸȌȍŮǿ 

ȊŬ ȁŮȈŰȆȒȅŮǿ Ȅ ŬɸȕŭȌůȄ ȉȆŬȎ ŭȆŮȍȂŬůǿŬȎ. 

ũȆŬ ŰȌ ůȐŮŭȆŬůȉȕ ȇŬȆ ŰȄ ȁŮȈŰȆůŰȌɸȌǿȄůȄ űȏůȆȇȗȊ ȇŬȆ ȐȄȉȆȇȗȊ ŭȆŮȍȂŬůȆȗȊ 

ůŰȆȎ ȌɸȌǿŮȎ ůȏȉȉŮŰǽȐȌȏȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȇŬȆ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ŮǿȊŬȆ ŬɸŬȍŬǿŰȄŰȄ Ȅ 

ȂȊȗůȄ ŰȒȊ ȅŮȍȉȌűȏůȆȇȗȊ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ŰȕůȌ ŰȒȊ ȇŬȅŬȍȗȊ ȌȏůȆȗȊ ȕůȌ ȇŬȆ ŰȒȊ 
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ȉȆȂȉǼŰȒȊ. ǴŰȕȐȌȎ ŰȄȎ ɸŬȍȌȖůŬȎ ŭȆŭŬȇŰȌȍȆȇǾȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ ŮǿȊŬȆ Ȅ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ 

ȉŮȈǽŰȄ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ űȏůȆȇȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȏŭȍȕȋȏ-

ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ ŰȌȏ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ŬɸȌŰŮȈȌȖȉŮȊŬ Ŭɸȕ ŭȆǼűȌȍŬ 

ŬȊȆȕȊŰŬ ȇŬȆ ȇŬŰȆȕȊŰŬ ȇŬȆ ůŮ ȇȈŬůȆȇȌȖȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ɸȌȏ ȐȍȄůȆ-

ȉȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ȉŮŰŬȋȖ ǼȈȈȒȊ ůŮ ŭȆŮȍȂŬůǿŮȎ ŰȍȌűǿȉȒȊ ȇŬȆ ȁȆȌŰŮȐȊȌȈȌȂǿŬȎ. 

ǧŮŭȌȉǽȊȌȏ ȕŰȆ Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȇŬȅȌȍȆůŰȆȇǾ ȆŭȆȕŰȄŰŬ ȂȆŬ ŰȄȊ ŮűȆȇŰȕŰȄŰŬ Ǿ 

ȉȄ ȉȆŬȎ ŭȆŮȍȂŬůǿŬȎ, ŮȍŮȏȊǼŰŬȆ Ȅ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ȐȍǾůȄȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȒȎ 

ŮȊŬȈȈŬȇŰȆȇȌǿ ŰȒȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. 

Ǫ ŮɸȆȈȌȂǾ ŰȌȏ ȇŬŰǼȈȈȄȈȌȏ ȇǼȅŮ űȌȍǼ ŭȆŬȈȖŰȄ ȂȆŬ ȉǿŬ ŭȆŮȍȂŬůǿŬ ŬɸȌŰŮȈŮǿ 

ȉǿŬ ŬȍȇŮŰǼ ȐȍȌȊȌȁȕȍŬ ȇŬȆ ȇȌůŰȌȁȕȍŬ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ, ȈȕȂȒ ŰȌȏ ȉŮȂǼȈȌȏ ȕȂȇȌȏ ŰȒȊ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ȉŮŰȍǾůŮȒȊ ɸȌȏ ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ŭȆŮȋŬȐȅȌȖȊ. Ǫ ŬȊǼŭŮȆȋȄ, ŮɸȌȉǽȊȒȎ, ŮȊȕȎ 

ȇŬŰǼȈȈȄȈȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ, ŰȌ ȌɸȌǿȌ ȅŬ ɸŬȍǽȐŮȆ 

ŰȄ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ɸȍȌŮɸȆȈȌȂǾȎ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȇŬȆ ůȏȊȅȄȇȗȊ ŭȆǼȈȏůȄȎ ŮǿȊŬȆ ŮȋŬȆȍŮŰȆȇǼ 

ȐȍǾůȆȉȄ ȂȆŬ ŰȄ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ ȇŬȆ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȉŮȂǼȈȄ ɸȍȕȇȈȄůȄ ȂȆŬ ŰȄȊ ŮɸȆůŰǾȉȄ ŰȄȎ 

ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾȎ. ǵȌ ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȍȕȍȍȄůȄȎ UNIFAC ɸȌȏ ǽȐŮȆ ŮűŬȍȉȌ-

ůŰŮǿ ȇŬŰǼ ȇȕȍȌȊ ȂȆŬ ɸȍȒŰŬȍȐȆȇȕ ůȐŮŭȆŬůȉȕ ȇŬȆ ɸȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇȗȊ 

ŭȆŮȍȂŬůȆȗȊ ǽȐŮȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ɸŮȍȆȌȍȆůȉǽȊȄ ŮűŬȍȉȌůȆȉȕŰȄŰŬ ůŮ ȉǿȂȉŬŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ, ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȄȎ ǽȈȈŮȆȑȄȎ ŰȒȊ ŬɸŬȆŰȌȖȉŮȊȒȊ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ. 

ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ŰȌ ȊǽȌ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȕ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŬɸȌŰŮȈŮǿ ŰȄ ȉȌȊŬŭȆȇǾ 

ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾ ȉǽȅȌŭȌ ŬɸŮȏȅŮǿŬȎ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ 

űǼůŮȒȊ ȇǼȅŮ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ ȇŬȆ ȉǿȂȉŬŰȌȎ. ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ŬȏŰȕ ŮȊůȒȉŬŰȗȊŮȆ ȅŮȒȍǿŮȎ 

ȇȁŬȊŰȆȇǾȎ ȐȄȉŮǿŬȎ, ŭȆȄȈŮȇŰȍȆȇȗȊ ȉȌȊŰǽȈȒȊ ůȏȊŮȐȌȖȎ ŮɸȆŭȆŬȈȖŰȒůȄȎ, ȄȈŮȇŰȍȌ-

ůŰŬŰȆȇȗȊ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ȇŬȆ ůŰŬŰȆůŰȆȇǾȎ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾȎ ȇŬȆ 

Ŭɸȕ ŰȆȎ ȉǽȐȍȆ ůǾȉŮȍŬ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ ŰȌȏ ůŮ ȉǿȂȉŬŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŮȋǼȂȌȊŰŬȆ 

ȅŮŰȆȇǼ ůȏȉɸŮȍǼůȉŬŰŬ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄ ŭȏȊŬȉȆȇǾ ŰȌȏ. ǹůŰȕůȌ, Ȅ ŬɸȕŭȌůǾ ŰȌȏ ůŰŬ 

ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȄȎ ɸŬȍȌȖůŬȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ ŮȍŮȏȊǼŰŬȆ ȂȆŬ ɸȍȗŰȄ űȌȍǼ.  

Ǫ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾ ȉȌȊŰŮȈȌɸȌǿȄůȄ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ űȏůȆȇȗȊ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ ŰȌȏ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ 

ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ŰȕůȌ ȉŮ ŰŬ ȇȈŬůȆȇǼ ȉȌȊŰǽȈŬ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ 

(NRTL, UNIQUAC , UNIFAC) ȕůȌ ȇŬȆ ȉŮ ŰȌ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȕ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS 

ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȁŬůȆȇȕ ůŰȕȐȌ ŰȄȎ ɸŬȍȌȖůŬȎ ŭȆŭŬȇŰȌȍȆȇǾȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ. 

ǞŰůȆ, Ȅ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŭŬȇŰȌȍȆȇǾ ŭȆŬŰȍȆȁǾ ȐȒȍǿȃŮŰŬȆ ůŰȆȎ ɸŬȍŬȇǼŰȒ ŮȊȕŰȄŰŮȎ: 

Ǫ ɸȍȗŰȄ ŮȊȕŰȄŰŬ ŮɸȆȇŮȊŰȍȗȊŮŰŬȆ ůŮ ȉǿŬ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűȆȇǾ ŮɸȆůȇȕɸȄůȄ ɸŮȍǿ ŰȒȊ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ (ǬŮűǼȈŬȆȌ 1Ȍ) ȇŬȆ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ (ǬŮűǼȈŬȆȌ 2Ȍ), ȒȎ 

ɸȍȌȎ ŰŬ ȁŬůȆȇǼ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇǼ ŰȌȏȎ ȇŬȆ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŬȏŰǼ ɸȌȏ ȉŮȈŮŰǾȅȄȇŬȊ 

ůŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŬŰȍȆȁǾ. 

ǴŰȄ ŭŮȖŰŮȍȄ ŮȊȕŰȄŰŬ ɸŬȍŬŰǿȅŮŰŬȆ ŰȌ ȅŮȒȍȄŰȆȇȕ ȏɸȕȁŬȅȍȌ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ 

ȆůȌȍȍȌɸȆȗȊ űǼůŮȒȊ (ǬŮűǼȈŬȆȌ 3Ȍ) ȇŬȆ ŰȒȊ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȗȊ ȉȌȊŰǽȈȒȊ 

(ǬŮűǼȈŬȆȌ 4Ȍ).  

Ǫ ŰȍǿŰȄ ŮȊȕŰȄŰŬ ȇŬȈȖɸŰŮȆ ŰȌ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȕ ȉǽȍȌȎ ŰȄȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ (ǬŮűǼȈŬȆȌ 

5Ȍ) ɸȌȏ ŬűȌȍǼ ůŮ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŭȖȌ ůŰŮȍŮȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ, ŰȌȏ ɸ-

ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȇŬȆ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŮ ǽȋȆ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȇŬȆ ůŮ ŭȖȌ 

ȇȈŬůȆȇȌȖȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ, ůŮ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ɸŮȍȆŮȇŰȆȇȕŰȄŰŬȎ ȊŮȍȌȖ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗ-

ȉŮȊȒȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȇŬȆ ůŮ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ȇŬȊȌȊȆȇȌȖ ůȄȉŮǿȌȏ ŰǾȋȄȎ, ŮȊȅŬȈɸǿŬȎ ŰǾȋȄȎ ȇŬȆ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ŰȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ. 
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Ǫ ŰǽŰŬȍŰȄ ŮȊȕŰȄŰŬ (ǬŮűǼȈŬȆȌ 6Ȍ) ȇŬȈȖɸŰŮȆ ŰȄ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾ ȉȌȊŰŮȈȌ-

ɸȌǿȄůȄ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ŰȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ɸȌȏ ȉŮȈŮŰǾȅȄȇŬȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ȉŮ 

ŰŬ ȇȈŬůȆȇǼ ȉȌȊŰǽȈŬ ŰȌɸȆȇǾȎ ůȖůŰŬůȄȎ NRTL, UNIQUAC  ȇŬȆ UNIFAC . ǵŬ ŭȖȌ 

ɸȍȗŰŬ ȉȌȊŰǽȈŬ ŮűŬȍȉȕůŰȄȇŬȊ ȂȆŬ ɸȍȗŰȄ űȌȍǼ ůŮ ŬȏŰǼ ŰŬ ůȏůŰǾȉŬŰŬ ȇŬȆ 

ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŰȄȇŬȊ ȌȆ ȁǽȈŰȆůŰŮȎ ŭȏŬŭȆȇǽȎ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ 

ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ŰȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ, ɸȌȏ ɸȍȌůűǽȍȌȏȊ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŰȄȎ ȆůȌȍ-

ȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ůŮ ǼȈȈŮȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ȇŬȆ ůŮ ɸȌȈȏůȏůŰŬŰȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ, 

ŬɸȌŰŮȈȌȖȉŮȊŬ Ŭɸȕ ŰȆȎ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŮȎ ȌȏůǿŮȎ. ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC (ŰȕůȌ Ȅ ȇȈŬůȆȇǾ 

ǽȇŭȌůȄ ȕůȌ ȇŬȆ Ȅ ŰȍȌɸȌɸȌȆȄȉǽȊȄ UNIFAC-Dortmund )  ŮűŬȍȉȕůŰȄȇŮ ȂȆŬ ɸȍȗŰȄ 

űȌȍǼ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ůŰȌȏȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ 

ŭȆŬȈȖŰŮȎ, ȇŬȅȗȎ ȂȆŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȉŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŭŮ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ 

ȕȈŮȎ ȌȆ ŬɸŬȆŰȌȖȉŮȊŮȎ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȌȉǼŭȒȊ UNIF AC.  

Ǫ ŰŮȈŮȏŰŬǿŬ ŮȊȕŰȄŰŬ (ǬŮűǼȈŬȆȌ 7Ȍ) ŮɸȆȇŮȊŰȍȗȊŮŰŬȆ ůŰȄȊ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ŰȄȎ 

ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾȎ ȉŮȅȕŭȌȏ COSMO-RS ůŰȄȊ ɸȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ 

ŭȏŬŭȆȇȗȊ ȇŬȆ ŰȍȆŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ ŰȌȏ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ 

ȌȋǽȌȎ, ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. ǥȍȐȆȇǼ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ŮűŬȍȉȕ-

ůŰȄȇŮ ůŮ ȉǿȂȉŬŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȂȆŬ ŰŬ ȌɸȌǿŬ ǽȐŮȆ 

ŮɸŮȇŰŬȅŮǿ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC  ȉŮ ůȇȌɸȕ ŰȄ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǾ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ŰȒȊ ŭȖȌ 

ȉȌȊŬŭȆȇȗȊ ȉȌȊŰǽȈȒȊ ɸȍȕȍȍȄůȄȎ ůŮ ȉǿȂȉŬŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. ǴŰȄ ůȏȊǽȐŮȆŬ, ŰȌ 

ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŮűŬȍȉȕůŰȄȇŮ ȂȆŬ ɸȍȗŰȄ űȌȍǼ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ 

ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ ŰȌȏ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ȌȋŮȌȎ, ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ɸȌȏ ȉŮȈŮŰǾȅȄȇŬȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ 

ůŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŬŰȍȆȁǾ ŬȈȈǼ ȇŬȆ ŰȍȆȗȊ ŮůŰǽȍȒȊ ɸȌȏ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ůŰȄ ȁȆȁȈȆȌ-

ȂȍŬűǿŬ, ȉŮ ŭȆǼűȌȍŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ. ǴŰȄȊ ǽȍŮȏȊŬ ŬȏŰǾ 

ŭǿȊŮŰŬȆ ǽȉűŬůȄ ůŰȌ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ůŰǼŭȆȌ ȇŬȆ ůŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȄȎ ŬȊǼȈȏůȄȎ 

ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȇŬȆ ŰȄȎ ȉȌȍȆŬȇǾȎ ɸȍȌůȌȉȌǿȒůȄȎ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ȇŬȆ ȉŮȈŮŰǼŰŬȆ Ȅ 

ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ůŰȌ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ. ǴŰȄ 

ůȏȊǽȐŮȆŬ, ŭȆŮȋǼȂŮŰŬȆ ȉǿŬ ȅŮȒȍȄŰȆȇǾ ŬȊǼȈȏůȄ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ŮȊȗůŮȒȊ ȁǼůŮȆ 

ŰȒȊ ŬɸȌŰŮȈŮůȉǼŰȒȊ ŰȒȊ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȗȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȗȊ, ŰȒȊ ů-profile  ȇŬȆ ů-

potential  ŬȏŰȗȊ, ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄȊ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰǼ ŰȌȏȎ, ŰȄ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ȇŬȆ ŰȄȊ ǽȊŰŬůȄ 

ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ȊŬ ůȐȄȉŬŰǿůȌȏȊ ŭŮůȉȌȖȎ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȇŬȆ ŮȋǼȂŮŰŬȆ ȉǿŬ ɸȌȆȌŰȆȇǾ 

ȇŬŰǼŰŬȋȄ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȁǼůŮȆ ŰȒȊ ɸȈȄȍȌűȌȍȆȗȊ ŬȏŰȗȊ. ǵǽȈȌȎ, ŬȋȆȌɸȌȆŮǿŰŬȆ Ȅ 

ɸȍȌȊȌȉȆŬȇǾ ȆȇŬȊȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS ɸȌůȌŰȆȇȌɸȌǿȄůȄȎ ŰȒȊ ŰȍȆȗȊ 

ŰȖɸȒȊ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ (ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇǽȎ, ŭŮůȉȌǿ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȇŬȆ 

Van der Waals) ůŮ ůȏȊŭȏŬůȉȕ ȉŮ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȒȊ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȒȊ ŮȊŮȍȂŮȆȗȊ 

ɸŮȍǿůůŮȆŬȎ ŮȊȅŬȈɸǿŬȎ ȂȆŬ ŰȄȊ ŬȊǼȈȏůȄ ŰȒȊ ȇȏȍǿŬȍȐȒȊ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮ-

ɸȆŭȍǼůŮȒȊ ɸȌȏ ȇŬȅȌȍǿȃȌȏȊ ŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ůŮ ȇǼȅŮ ȉǿȂȉŬ.  

ǵǽȈȌȎ, Ȅ ŭȆŭŬȇŰȌȍȆȇǾ ŭȆŬŰȍȆȁǾ ȌȈȌȇȈȄȍȗȊŮŰŬȆ ȉŮ ȉǿŬ ůȏȂȇŮȊŰȍȒŰȆȇǾ 

ɸŬȍȌȏůǿŬůȄ ŰȒȊ ůȏȉɸŮȍŬůȉǼŰȒȊ ɸȌȏ ɸȍȌǽȇȏȑŬȊ Ŭɸȕ ȕȈŬ ŰŬ ůŰǼŭȆŬ ŰȄȎ 

ŮȍŮȏȊȄŰȆȇǾȎ ŮȍȂŬůǿŬȎ (ǬŮűǼȈŬȆȌ 8Ȍ).  
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 ūȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȏŭȍȕȋȏ-ǬŮűǼȈŬȆȌ 1.

ɸŬȍǼȂȒȂŬ ŰȌȏ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ 

1.1  ǨȆůŬȂȒȂǾ 

ǵŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ȉǿŬ Ŭɸȕ ŰȆȎ ɸȈǽȌȊ ŭȄȉȌűȆȈŮǿȎ ȇŬȆ ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊŮȎ 

ŮɸȆůŰȄȉȌȊȆȇǽȎ ȌȍȌȈȌȂǿŮȎ ůŰȄ ůȖȂȐȍȌȊȄ ȇȌȆȊȒȊǿŬ. ǱȆ ȇŬŰŬȊŬȈȒŰǽȎ ŮǿȊŬȆ ȌȈȌǽȊŬ 

ȇŬȆ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ŮȊȄȉŮȍȒȉǽȊȌȆ ȇŬȆ ŬɸŬȆŰȄŰȆȇȌǿ ůȐŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ɸȌȏ 

ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ůŰŬ ŰȍȕűȆȉŬ, ůŰŬ ȇŬȈȈȏȊŰȆȇǼ ȇŬȆ ůŰŬ űǼȍȉŬȇŬ, ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄȊ 

ɸȍȌǽȈŮȏůǾ ŰȌȏȎ ȇŬȆ ŰȆȎ ůȏȊǽɸŮȆǽȎ ŰȌȏȎ ůŰȄȊ ȏȂŮǿŬ ŰȒȊ ŬȊȅȍȗɸȒȊ. 

ǷȍȄůȆȉȌɸȌȆǾȅȄȇŬȊ ȂȆŬ ɸȍȗŰȄ űȌȍǼ ŰȌ 1930 ȉŮ ůȇȌɸȕ ŰȄ ůŰŬȅŮȍȌɸȌǿȄůȄ 

ŰȍȌűǿȉȒȊ. ǥȏŰǼ ŰŬ ɸȍȗŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ǾŰŬȊ űȏůȆȇǽȎ ŮȊȗůŮȆȎ ɸȌȏ ůȖȊŰȌȉŬ 

ŬȊŰȆȇŬŰŬůŰǼȅȄȇŬȊ Ŭɸȕ ůȏȊȅŮŰȆȇǽȎ, ȌȆ ȌɸȌǿŮȎ ǾŰŬȊ ȌȆȇȌȊȌȉȆȇȕŰŮȍŮȎ, ɸŬȍȌȏůǿŬȃŬȊ 

ůŰŬȅŮȍȕŰŮȍȄ ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ ȇŬȆ ŮɸȆŭŮǿȇȊȏŬȊ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŮȎ ȇŬȆ ůŰȌ-

ȐŮȏȉǽȊŮȎ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǽȎ ŭȍǼůŮȆȎ. ǶɸȌȁȈǾȅȄȇŬȊ ůŮ ɸȌȈȈȌȖȎ ŰȌȋȆȇȌȈȌȂȆȇȌȖȎ 

ŮȈǽȂȐȌȏȎ, ȉŮ ɸȈȄȅȗȍŬ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȗȊ ȉŮȅȕŭȒȊ ȇŬȆ ůŮ ůȏȂȇŮȊŰȍȗůŮȆȎ 100 ȉŮ 200 

űȌȍǽȎ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍŮȎ Ŭɸȕ ŬȏŰǾȊ ɸȍȌȎ ȇŬŰŬȊǼȈȒůȄ, ȗůŰŮ ȊŬ ɸȆůŰȌɸȌȆȄȅŮǿ Ȅ 

ŬůűǼȈŮȆǼ ŰȌȏȎ. ǞȇŰȌŰŮ ȇŬȅȆŮȍȗȅȄȇŮ Ȅ ŮȇŰŮŰŬȉǽȊȄ ȐȍǾůȄ ɸȌȈȈȗȊ ůȏȊȅŮŰȆȇȗȊ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ůŰȄ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ ŰȍȌűǿȉȒȊ, ŰŬ ȌɸȌǿŬ ȕȉȒȎ ůȖȊŰȌȉŬ ȇŬŰȄȂȌȍǾ-

ȅȄȇŬȊ ȒȎ ŮȊ ŭȏȊǼȉŮȆ ŰȌȋȆȇǼ ȇŬȆ ȇŬȍȇȆȊȌȂȕȊŬ ŬȈȈǼ, ȇȏȍǿȒȎ ȈȕȂȒ ŰȄȎ ȐȄȉȆȇǾȎ 

ŰȌȏȎ ɸȍȌǽȈŮȏůȄȎ, ȅŮȒȍǾȅȄȇŬȊ ȖɸȌɸŰŬ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ ȇŬŰŬȊŬȈȒŰǽȎ. ǵȌ ȇŬŰŬȊŬȈȒŰȆȇȕ 

ŮȊŭȆŬűǽȍȌȊ ůŰȍǼűȄȇŮ ůŰȆȎ űȏůȆȇǽȎ ŮȊȗůŮȆȎ, ȌŭȄȂȗȊŰŬȎ ŰȄ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ ůŮ ŬȊŬ-

ȃǾŰȄůȄ ɸȄȂȗȊ űȏůȆȇȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ. ǵȄȊ ǿŭȆŬ ŬɸŬǿŰȄůȄ ȇŬȈȌȖȊŰŬȆ ȊŬ ȆȇŬȊȌ-

ɸȌȆǾůȌȏȊ ȇŬȆ ȌȆ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŮȎ ȇŬȈȈȏȊŰȆȇȗȊ ȇŬȆ űŬȍȉǼȇȒȊ, ŰȒȊ ȌɸȌǿȒȊ Ȅ ɸŬȍŬ-

ȂȒȂǾ ŮȉɸŮȍȆǽȐŮȆ, ŮɸǿůȄȎ, ȐȍǾůȄ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȌȏůȆȗȊ [1] .  

ǲǽȍŬ Ŭɸȕ ŰȄ ȐȍǾůȄ ŰȒȊ űȏůȆȇȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȒȎ ůȏȊŰȄȍȄŰȆȇǼ 

ŭȆŬűȕȍȒȊ ȇŬŰŬȊŬȈȒŰȆȇȗȊ ɸȍȌȓȕȊŰȒȊ ɸȌȏ ŭŮ ȁȈǼɸŰȌȏȊ Ǿ ŬɸŮȆȈȌȖȊ ŰȄȊ ȏȂŮǿŬ ŰȌȏ 

ŬȊȅȍȗɸȌȏ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŰŬ ůȏȊȅŮŰȆȇǼ, Ȍ ȌȏůȆŬůŰȆȇȕŰŮȍȌȎ ȈȕȂȌȎ ŰȄȎ ȍŬȂŭŬǿŬȎ 

ŭȆǼŭȌůǾȎ ŰȌȏȎ ůŰȌ ŮȏȍȖ ȇȌȆȊȕ ŮǿȊŬȆ ȌȆ ŬɸȌŭŮŭŮȆȂȉǽȊŮȎ ɸȈǽȌȊ ȇŬȆ ɸȌȈȏŭȆŬ-

űȄȉȆůȉǽȊŮȎ ŮȏŮȍȂŮŰȆȇǽȎ ȇŬȆ ȅŮȍŬɸŮȏŰȆȇǽȎ ŰȌȏȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ. ǥȊ ȇŬȆ ɸȌȈȈǽȎ ȇŬȆ 

ɸȌȆȇǿȈŮȎ, ɸȌȏ ȅŬ ŬȊŬɸŰȏȐȅȌȖȊ ůŰȄ ůȏȊǽȐŮȆŬ, ȌȆ ŬȊŰȆȇŬȍȇȆȊȆȇǽȎ ŮǿȊŬȆ ŬȏŰǽȎ ɸȌȏ 

ɸȍȌůŮȈȇȖȌȏȊ ŰŮȍǼůŰȆȌ ŮȊŭȆŬűǽȍȌȊ, ȇŬȅȗȎ Ȍ ůȖȂȐȍȌȊȌȎ ǼȊȅȍȒɸȌȎ ɸȈǾŰŰŮŰŬȆ Ŭɸȕ 

ŰȄ ȉǼůŰȆȂŬ ŰȄȎ ŬůȅǽȊŮȆŬȎ ŬȏŰǾȎ. ǶɸǼȍȐŮȆ ȉǿŬ ŰǼůȄ, ȈȌȆɸȕȊ, ɸŬȍŬȂȒȂǾȎ ȇŬȆ 

ȇŬŰŬȊǼȈȒůȄȎ ŰȍȌűȗȊ ȉŮ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ɸȌȏ ǽȐȌȏȊ ŬȊŰȆȇŬȍȇȆȊȆȇǽȎ 

ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ, Ȅ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ ůŰȍǽűŮŰŬȆ ůŮ ɸŬȍŬȂȒȂǾ ȈŮȆŰȌȏȍȂȆȇȗȊ ɸȈǽȌȊ ŰȍȌűǿȉȒȊ ȉŮ 

űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ɸȌȏ ȏɸȕůȐȌȊŰŬȆ ȅŮȍŬɸŮȏŰȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ, ȌȈȌǽȊŬ ȇŬȆ 

ŬȏȋǼȊȌȊŰŬȆ ŰŬ ȇŬȈȈȏȊŰȆȇǼ ȉŮ űȏůȆȇǼ ŮȇȐȏȈǿůȉŬŰŬ, ŮȊȗ ŬȇȕȉŬ ȇŬȆ ŰŬ űŬȍȉŬ-

ȇŮȏŰȆȇǼ ůȇŮȏǼůȉŬŰŬ ȉŮ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȇŮȍŭǿȃȌȏȊ ȉŮȂǼȈȌ ǽŭŬűȌȎ ůŰȆȎ 
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ɸȍȌŰȆȉǾůŮȆȎ ŰȒȊ ȇŬŰŬȊŬȈȒŰȗȊ.  

ǥȊŬȈȏŰȆȇȕŰŮȍŬ, ŰŬ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȇŬȆ ȇȏȍǿȒȎ ŰŬ űŬȆȊȌȈȆȇǼ 

ŬȊŰȆȇŬȅȆůŰȌȖȊ ŰŬ ůȏȊȅŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰȄ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ǿůȒȎ ŮȋǽȈȆȋȄ ůŰȆȎ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ ȊŬ 

ŮȊŰȌɸǿȃŮŰŬȆ ůŰȄ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ ȇȍŮǼŰȒȊ [2] . ǲŬȍǼ ŰȌ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȌ ȇȕůŰȌȎ ŰȌȏȎ ȇŬȆ ŰȆȎ 

ŭȏůȇȌȈǿŮȎ ůȐŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰȄȊ ȏȑȄȈǾ ȇŬȅŬȍȕŰȄŰǼ ŰȌȏȎ, ȏɸǼȍȐȌȏȊ ȉŮȍȆȇǼ űȏůȆȇǼ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ, ȕɸȒȎ ŰȌ ŮȇȐȖȈȆůȉŬ ŭŮȊŭȍȌȈǿȁŬȊȌȏ ȇŬȆ ŰůŬȂȆȌȖ ɸȌȏ ǾŭȄ ǽȐȌȏȊ 

ȂǿȊŮȆ ŮȉɸȌȍȆȇǼ ɸȍȌȓȕȊŰŬ ůŰȄ ȁȕȍŮȆŬ ǥȉŮȍȆȇǾ, ůŰȄȊ ǫŬɸȒȊǿŬ, ŬȈȈǼ ȇŬȆ ůŮ ȇǼɸȌȆŮȎ 

ŮȏȍȒɸŬȓȇǽȎ ȐȗȍŮȎ [3] . ǴŰȌȊ ŰȌȉǽŬ ŰȒȊ ȇŬȈȈȏȊŰȆȇȗȊ ŮűŬȍȉȕȃȌȊŰŬȆ ɸȈǽȌȊ ůȐŮŭȕȊ 

ȇŬȅȌȈȆȇǼ ȇŬȆ ŬȏŰȕ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȇŬȆ ŰȌ ȇȈŮȆŭǿ ɸȍȌȗȅȄůȄȎ ŰȒȊ ɸȍȌȓȕȊŰȒȊ ŬȏŰȗȊ [4] . 

ǵŬ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȁȍǿůȇȌȏȊ, ŮɸǿůȄȎ, ŮűŬȍȉȌȂǾ ȇŬȆ ůŰŬ ȏȈȆȇǼ ůȏůȇŮȏ-

ŬůǿŬȎ ŰȍȌűǿȉȒȊ, ŰŬ ȌɸȌǿŬ ȇŬȈȌȖȊŰŬȆ ȊŬ ůȏȊŮȆůűǽȍȌȏȊ ůŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ ȐȍȕȊȌȏ 

ȃȒǾȎ ŰȌȏȎ [5] . Ǫ ůŰŬȅŮȍȌɸȌǿȄůȄ ɸȌȈȏȉŮȍȗȊ ȇŬȆ ɸȈŬůŰȆȇȗȊ ȉŮ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌ-

ȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ŮǿȊŬȆ ŮɸǿůȄȎ ȉǿŬ ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊȄ ŮűŬȍȉȌȂǾ [6] . 

Ǫ ȉŮȂǼȈȄ ȃǾŰȄůȄ ȂȆŬ ȐȍǾůȄ űȏůȆȇȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ǽȐŮȆ ŬȊȌǿȋŮȆ ǽȊŬ ŮȏȍȖ 

ŮȍŮȏȊȄŰȆȇȕ ɸŮŭǿȌ ůȐŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰȌȊ ɸȌȆȌŰȆȇȕ ȇŬȆ ɸȌůȌŰȆȇȕ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůȉȕ ŰȌȏȎ, ŰȌȊ 

ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ ŰȄȎ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǾȎ ŰȌȏȎ ŭȍǼůȄȎ, ŰȄȊ ŬȊǼɸŰȏȋȄ ȉŮȅȕŭȒȊ 

ŬɸȌȉȕȊȒůȄȎ ȇŬȆ ŮȋȏȂǿŬȊůȄȎ ŬȏŰȗȊ, ŰȄ ȉŮȈǽŰȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰǼȎ ŰȌȏȎ ůŮ ɸȈȄ-

ȅȗȍŬ ŭȆŬȈȏŰȗȊ, ŰȄ ȉŮȈǽŰȄ ŰȒȊ űȏůȆȇȌȐȄȉȆȇȗȊ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ŰȌȏȎ, ŰȄ ȉŮȈǽŰȄ ŰȄȎ 

ȁȆȌŬɸȌȆȇȌŭȌȉȄůȆȉȕŰȄŰǼȎ ŰȌȏȎ ůŰȌ ŬȊȅȍȗɸȆȊȌ ȉŮŰŬȁȌȈȆȇȕ ůȖůŰȄȉŬ, ŰȌȏȎ ŰȌȋȆȇȌ-

ȈȌȂȆȇȌȖȎ ŮȈǽȂȐȌȏȎ ȇŬȆ ȉŮ ɸȌȈȈǼ ǼȈȈŬ ȅǽȉŬŰŬ ɸȌȏ ǼɸŰȌȊŰŬȆ ŰȄȎ ŮȍŮȏȊȄŰȆȇǾȎ 

ůȏȉȁȌȈǾȎ ɸȌȈȈȗȊ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȗȊ ŮɸȆůŰȄȉȗȊ. 

ǥȊ ȇŬȆ ȌȆ ůȐŮŰȆȇǽȎ ŮɸȆůŰȄȉȌȊȆȇǽȎ ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȆȎ ŬȏȋǼȊȌȊŰŬȆ ȉŮ ȂŮȒȉŮŰȍȆȇȌȖȎ 

ȍȏȅȉȌȖȎ ŰȆȎ ŰŮȈŮȏŰŬǿŮȎ ŭŮȇŬŮŰǿŮȎ, ȏɸǼȍȐȌȏȊ ŬȇȕȉŬ ŬȍȇŮŰǽȎ ŮȈȈŮǿȑŮȆȎ, ŮȋŬȆŰǿŬȎ 

ŬűŮȊȕȎ ŰȌȏ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȉŮȂǼȈȌȏ ŬȍȆȅȉȌȖ ŰȒȊ űȏůȆȇȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȇŬȆ 

ŬűŮŰǽȍȌȏ ŰȒȊ ɸȌȈȈȗȊ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȗȊ ɸŮŭǿȒȊ ɸȌȏ ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ȉŮȈŮŰȄȅȌȖȊ. ǴŰȄȊ 

ǨȆȇȕȊŬ 1-1 ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ Ȍ ŮŰǾůȆȌȎ ŬȍȆȅȉȕȎ ŰȒȊ ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȒȊ ůȐŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰŬ 

űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȂȆŬ ŰȌ ȐȍȌȊȆȇȕ ŭȆǼůŰȄȉŬ 19 80 -2013 . ǱȆ ůȏȊȌȈȆȇǽȎ 

ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȆȎ ŬȊǽȍȐȌȊŰŬȆ ůŰȆȎ 4884, ŬȍȆȅȉȕȎ ůȐŮŰȆȇǼ ȉȆȇȍȕȎ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ŮǼȊ 

ůȏȂȇȍȆȅŮǿ ȉŮ ŰȆȎ ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȆȎ ȂȆŬ ŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ, ȌȆ ȌɸȌǿŮȎ ȂȆŬ ŰȌ ǿŭȆȌ ȐȍȌȊȆȇȕ 

ŭȆǼůŰȄȉŬ ŬȊǽȍȐȌȊŰŬȆ ůŰȆȎ 207922 . ǹůŰȕůȌ, Ȍ ȉŮȂǼȈȌȎ ȍȏȅȉȕȎ ŬȖȋȄůȄȎ ȉŮŰǼ ŰȌ 

2000 ŭŮǿȐȊŮȆ ŰȌ ȉŮȂǼȈȌ ŮȊŭȆŬűǽȍȌȊ ȇŬȆ ŬȋǿŬ ɸȌȏ ǽȐȌȏȊ ŬɸȌȇŰǾůŮȆ ȌȆ ŮȊȗůŮȆȎ 

ŬȏŰǽȎ. 

ǴŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŭŬȇŰȌȍȆȇǾ ŭȆŬŰȍȆȁǾ ȉŮȈŮŰȗȊŰŬȆ ŰŬ ȏŭȍȕȋȏ-ɸŬȍǼȂȒȂŬ ŰȌȏ 

ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ɸȌȏ ŬȊǾȇȌȏȊ ůŰȄȊ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬ ŰȒȊ űŬȆȊȌȈȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ ȇŬȆ ŰȒȊ 

ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ ŰȌȏȎ, ŰŬ ȁŬůȆȇǼ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇǼ ŰȒȊ ȌɸȌǿȒȊ ȅŬ ɸŬȍȌȏůȆŬůŰȌȖȊ ůŮ 

ŬȇȕȈȌȏȅȄ ŮȊȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ɸŬȍȕȊŰȌȎ ȇŮűŬȈŬǿȌȏ. 
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ǨȆȇȕȊŬ 1 -1 . ǥȍȆȅȉȕȎ ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȒȊ ȉŮ ȅǽȉŬ ŰŬ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȂȆŬ ŰȌ ȐȍȌȊȆȇȕ 
ŭȆǼůŰȄȉŬ 1980-2013  [7] . 

1.2  ūȏůȆȇǼ ȇŬȆ ůȏȊȅŮŰȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ  

ǞȐȌȏȊ ȇŬŰŬȂȍŬűŮǿ ɸȌȈȈȌǿ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȌǿ ȌȍȆůȉȌǿ ŰȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ůŰȄ ŭȆŮȅȊǾ 

ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ. ǵȌ 1995 ȌȆ Halliwell  ȇŬȆ Gutteridge  [8]  ȕȍȆůŬȊ ŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ 

ȒȎ: çȌɸȌȆŬŭǾɸȌŰŮ ȌȏůǿŬ, Ȅ ȌɸȌǿŬ ŮȁȍȆůȇȕȉŮȊȄ ůŮ ȐŬȉȄȈǽȎ ůȏȂȇŮȊŰȍȗůŮȆȎ 

ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŬȏŰǾ ŮȊȕȎ ȌȋŮȆŭȌȖȉŮȊȌȏ ȏɸȌůŰȍȗȉŬŰȌȎ, ȇŬȅȏůŰŮȍŮǿ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ Ǿ 

ŬȊŬůŰǽȈȈŮȆ ŰȄȊ ȌȋŮǿŭȒůȄ ŰȌȏ ȏɸȌůŰȍȗȉŬŰȌȎè. ǱȆ ǿŭȆȌȆ ŬȍȂȕŰŮȍŬ ŰŬ ȕȍȆůŬȊ ȒȎ 

[9] : çȌɸȌȆŬŭǾɸȌŰŮ ȌȏůǿŬ, Ȅ ȌɸȌǿŬ ȇŬȅȏůŰŮȍŮǿ, ŬɸȌŰȍǽɸŮȆ Ǿ ŬűŬȆȍŮǿ ŰȄȊ 

ȌȋŮȆŭȒŰȆȇǾ ȁȈǼȁȄ ŮȊȕȎ ȉȌȍǿȌȏ-ůŰȕȐȌȏè. ǥȇȌȈȌȏȅȌȖȊ ȇŬȆ ɸȆȌ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊȌȆ 

ȌȍȆůȉȌǿ, ȕɸȒȎ ŬȏŰȕȎ ŰȌȏ Khlebnikov  ȇŬȆ ŰȒȊ ůȏȊŮȍȂŬŰȗȊ ŰȌȏ [10] : 

çȌɸȌȆŬŭǾɸȌŰŮ ȌȏůǿŬ ɸȌȏ ǼȉŮůŬ ȇŬŰŬůŰȍǽűŮȆ ŰȆȎ ŭȍŬůŰȆȇǽȎ ŮȊȗůŮȆȎ ȌȋȏȂȕȊȌȏ 

(ŮȈŮȖȅŮȍŮȎ ȍǿȃŮȎ) Ǿ ǽȉȉŮůŬ ŭȍŬ ȉŮ ŰȍȕɸȌ ȗůŰŮ ȊŬ ȍȏȅȉǿȃŮȆ ŰȄȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǾ 

ǼȉȏȊŬ Ǿ ȊŬ ŬȊŬůŰǽȈȈŮȆ ŰȄȊ ɸŬȍŬȂȒȂǾ ŰȒȊ ŭȍŬůŰȆȇȗȊ ŮȊȗůŮȒȊ ȌȋȏȂȕȊȌȏè. 

ǵǽȈȌȎ, ȉǿŬ ŬȇȕȉŬ ɸȆȌ ŮȋŮȆŭȆȇŮȏȉǽȊȄ ȆŭȆȕŰȄŰŬ ɸȌȏ ǽȐŮȆ ŬȊŬűŮȍȅŮǿ ȕŰȆ ȉǿŬ ȌȏůǿŬ 

ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ǽȐŮȆ ȗůŰŮ ȊŬ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰŮǿ ȒȎ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǾ ŮǿȊŬȆ Ȅ ȆȇŬȊȕŰȄŰŬ, ȉŮŰǼ 

ŰȄȊ ȇŬŰŬůŰȍȌűǾ ŰȒȊ ŮȈŮȏȅǽȍȒȊ ȍȆȃȗȊ, ȊŬ ůȐȄȉŬŰǿȃŮȆ, ȉǽůȒ ŮȊŭȌȉȌȍȆŬȇȗȊ 

ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ȉǿŬ ȊǽŬ ůŰŬȅŮȍǾ ůŮ ɸŮȍŬȆŰǽȍȒ ȌȋŮǿŭȒůȄ ȍǿȃŬ [11] . 

Ǫ ɸȈȄȅȗȍŬ ŰȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȇŬŰȄȂȌȍȆȌɸȌȆŮǿŰŬȆ, ŬȍȐȆȇǼ, ȁǼůŮȆ ŰȌȏ 

ŰȍȕɸȌȏ ɸŬȍŬȂȒȂǾȎ ŰȌȏȎ [12] :  

V Ǳ ɸȈǽȌȊ ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊȌȎ ŰȍȕɸȌȎ ŮǿȊŬȆ Ȅ ɸŬȍŬȈŬȁǾ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ Ŭɸȕ 

ŭȆǼűȌȍȌȏȎ ȉȆȇȍȌȌȍȂŬȊȆůȉȌȖȎ, ȉȖȇȄŰŮȎ, ŬȇȕȉȄ ȇŬȆ ȃȗŬ, ŬȈȈǼ ɸȆȌ ůȏȐȊǼ Ŭɸȕ 
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ŰŬ űȏŰǼ. ǥȏŰǼ ȇŬȈȌȖȊŰŬȆ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ (natural  antioxidants ) . 

V ǞȊŬȎ ǼȈȈȌȎ ŰȍȕɸȌȎ ɸŬȍŬȂȒȂǾȎ ŮǿȊŬȆ Ȅ ȐȄȉȆȇǾ ȇŬȆ Ȅ ȁȆȌȈȌȂȆȇǾ ůȖȊȅŮůǾ ŰȌȏȎ 

ůŰȄ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ. ǥȏŰǼ ȇŬȈȌȖȊŰŬȆ ůȏȊȅŮŰȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ (synthetic  anti -

oxidants ) . 

V Ǫ ŰȍǿŰȄ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬ ŬűȌȍǼ ůŮ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ɸȌȏ ůȏȊŰǿȅŮȊŰŬȆ ůŰȄ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ, 

ŬȈȈǼ Ȅ ŭȌȉǾ ŬȏŰȗȊ ɸȍȌůȌȉȌȆǼȃŮȆ ŰȄ ŭȌȉǾ ŮȊȕȎ űȏůȆȇȌȖ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȌȖ 

ȕɸȒȎ ɸ.Ȑ. Ȅ ȐȄȉȆȇǾ ůȖȊȅŮůȄ ŰȄȎ ŰȌȇȌűŮȍȕȈȄȎ. ǥȏŰǼ ȇŬȈȌȖȊŰŬȆ ɸŬȊȌ-

ȉȌȆȕŰȏɸŬ ȉŮ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ (natural  identical  antioxidants ) . 

ǹȎ ɸȍȌȎ ŰȄ ȐȍǾůȄ ŰȌȏȎ ŰŬ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȐȒȍǿȃȌȊŰŬȆ ůŮ ŬȏŰǼ ɸȌȏ 

ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ ȉŮŰǼ Ŭɸȕ ȉǿŬ űȏůȆȇǾ ŭȆŮȍȂŬůǿŬ, ȕɸȒȎ Ȅ ŮȇȐȖȈȆůȄ ŮȊȕȎ űȏůȆȇȌȖ 

ɸȍȌȓȕȊŰȌȎ ɸȌȏ ɸŮȍȆǽȐŮȆ ȉǿŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǾ ȌȏůǿŬ ȉŮ ůȇȌɸȕ ŰȄȊ ŬɸȌȉȕȊȒůǾ ŰȄȎ 

ȂȆŬ ŰȄȊ ȉŮŰǽɸŮȆŰŬ ɸȍȌůȅǾȇȄ ŰȄȎ ůŮ ǽȊŬ ŰȍȕűȆȉȌ Ǿ ȇŬȈȈȏȊŰȆȇȕ ȉŮ ŭȆŬȈȖŰȄ ȇŬȆ ůŰŬ 

űȏůȆȇǼ ɸȍȌȓȕȊŰŬ ȉŮ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǾ ŭȍǼůȄ ɸȌȏ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ȒȎ ǽȐȌȏȊ, ȐȒȍǿȎ 

ŮɸŮȋŮȍȂŬůǿŬ, ɸ.Ȑ. ŮȈŬȆȕȈŬŭȌ [13] . 

ǮǿŬ ŮɸȕȉŮȊȄ ȇŬŰȄȂȌȍȆȌɸȌǿȄůȄ ŰȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ȁǼůŮȆ ŰȌȏ 

ȉȄȐŬȊȆůȉȌȖ ŭȍǼůȄȎ ŰȌȏȎ. ǲȍȆȊ ŬȊŬűŮȍȅȌȖȊ ȌȆ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȌǿ ŰȍȕɸȌȆ ŭȍǼůȄȎ ŰȒȊ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ, ŮǿȊŬȆ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ Ȅ ŬȊŬűȌȍǼ ůŰȄ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ ɸȌȏ ŰŬ ŬȊŰȆȌ-

ȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȇŬȈȌȖȊŰŬȆ ȊŬ ŬɸȌŰȍǽȑȌȏȊ, ŮȉɸȌŭǿůȌȏȊ Ǿ ŬȊŬůŰŮǿȈȌȏȊ.  

ǴŰȌȊ ŬȊȅȍȗɸȆȊȌ ȌȍȂŬȊȆůȉȕ Ȅ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ ŬȏŰǾ ȈǽȂŮŰŬȆ ȌȋŮȆŭȒŰȆȇȕ ůŰȍŮȎ 

(oxidative  stress ) ȇŬȆ ɸȍȌȇŬȈŮǿŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ ȏɸŮȍɸŬȍŬȂȒȂǾ ŮȈŮȏȅǽȍȒȊ ȍȆȃȗȊ [14] . 

ǲŬȍȕȈȌ ɸȌȏ Ȅ ɸŬȍŬȂȒȂǾ ŰȒȊ ŮȈŮȏȅǽȍȒȊ ȍȆȃȗȊ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȉǿŬ űȏůȆȌȈȌȂȆȇǾ 

ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ ŰȌȏ ȉŮŰŬȁȌȈȆůȉȌȖ ŰȄȊ ȌɸȌǿŬ ŰȌ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȕ ůȖůŰȄȉŬ ŰȌȏ ȌȍȂŬ-

ȊȆůȉȌȖ ȇȍŬŰǼ ůŮ ȆůȌȍȍȌɸǿŬ, ȏɸǼȍȐȌȏȊ ȇǼɸȌȆȌȆ ŮȋȒŰŮȍȆȇȌǿ ɸŬȍǼȂȌȊŰŮȎ, ȕɸȒȎ ŰȌ 

ȇǼɸȊȆůȉŬ, ȌȆ ɸŮȍȆȁŬȈȈȌȊŰȆȇȌǿ ȍȖɸȌȆ, Ȅ ŬȇŰȆȊȌȁȌȈǿŬ, ŰŬ űǼȍȉŬȇŬ - ȊŬȍȇȒŰȆȇǼ, ŰŬ 

űȏŰȌűǼȍȉŬȇŬ, ȌȆ ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇȌǿ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ȇŬȆ ŰȌ ȕȃȌȊ [15] , ɸȌȏ ɸȍȌȇŬȈȌȖȊ 

ȏɸŮȍɸŬȍŬȂȒȂǾ ŰȒȊ ŮȈŮȏȅǽȍȒȊ ȍȆȃȗȊ. ǵŬ ȇȖŰŰŬȍŬ ɸȈǽȌȊ ŮȇŰǿȅŮȊŰŬȆ ůŰȆȎ ůȏ-

ȊǽɸŮȆŮȎ ŰȌȏ ȌȋŮȆŭȒŰȆȇȌȖ ůŰȍŮȎ ȉŮ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ŰȄȊ ŬȈȈȌǿȒůȄ Ǿ ȇŬȆ ȇŬŰŬůŰȍȌűǾ 

ŰȌȏȎ. 

ǱȆ ŮȈŮȖȅŮȍŮȎ ȍǿȃŮȎ ůŰȌȊ ŬȊȅȍȗɸȆȊȌ ȌȍȂŬȊȆůȉȕ ŮǿȊŬȆ ǼŰȌȉŬ, ȉȕȍȆŬ Ǿ ȆȕȊŰŬ ȉŮ 

ŬůȖȃŮȏȇŰŬ ȄȈŮȇŰȍȕȊȆŬ, ɸȌȏ ŮǿȊŬȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ŬůŰŬȅǾ ȇŬȆ ŭȍŬůŰȆȇǼ ůŮ ȐȄȉȆȇǽȎ 

ŬȊŰȆŭȍǼůŮȆȎ ȉŮ ǼȈȈŬ ȉȕȍȆŬ. ǲȍȌȇȖɸŰȌȏȊ Ŭɸȕ ŰȍǿŬ ůŰȌȆȐŮǿŬ: ŰȌ ȌȋȏȂȕȊȌ, ŰȌ ǼȃȒŰȌ 

ȇŬȆ ŰȌ ȅŮǿȌ, ŭȄȉȆȌȏȍȂȗȊŰŬȎ, ǽŰůȆ, ŰȆȎ ŭȍŬůŰȆȇǽȎ ȍǿȃŮȎ ȌȋȏȂȕȊȌȏ (ROS), ŰȆȎ 

ŭȍŬůŰȆȇǽȎ ȍǿȃŮȎ ŬȃȗŰȌȏ (RNS)  ȇŬȆ ŰȆȎ ŭȍŬůŰȆȇǽȎ ȅŮǿȌȏ (RSS)  [16] . ǵŬ ROS 

ɸŮȍȆȈŬȉȁǼȊȌȏȊ ŮȈŮȖȅŮȍŮȎ ȍǿȃŮȎ ȕɸȒȎ ŰȌ ŬȊȆȕȊ ŰȌȏ ȏɸŮȍȌȋŮȆŭǿȌȏ (Ǳ2
-), ŰȄ ȍǿȃŬ 

ŰȌȏ ȏŭȍȌȔɸŮȍȌȋȏȈǿȌȏ (ǪǱ2
Ę), ŰȄ ȍǿȃŬ ŰȌȏ ȏŭȍȌȋȏȈǿȌȏ (ǪǱĘ) , ŰȌ ȌȋŮǿŭȆȌ ŰȌȏ 

ŬȃȗŰȌȏ (ǯǱ), ŰȌ ȏɸŮȍȌȋŮǿŭȆȌ ŰȌȏ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ (Ǫ2Ǳ2), ŰȌ ȉȌȊȌŬŰȌȉȆȇȕ ȌȋȏȂȕȊȌ 

( 1Ǳ2) ȇŬȆ ŰȌ ȏɸȌȐȈȒȍȆȗŭŮȎ ȌȋȖ (HOCl). ǵŬ RNS ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŬȊŰǿŭȍŬůȄ 

ŰȌȏ ȌȋŮȆŭǿȌȏ ŰȌȏ ŬȃȗŰȌȏ (ǯǱ) ȉŮ ŰȌ ŬȊȆȕȊ ŰȌȏ ȏɸŮȍȌȋŮȆŭǿȌȏ (Ǳ2
-) ȉŮ ɸȍȌȓȕȊ ŰȄȊ 

ȏɸŮȍȌȋȏȊȆŰȍȆȇǾ ȍǿȃŬ (ONOO-). ǵǽȈȌȎ ŰŬ RSS ɸŬȍǼȂȌȊŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŬȊŰǿŭȍŬůȄ ŰȒȊ 

ROS ȉŮ ȅŮȆȕȈŮȎ [17] .  

ǞȐŮȆ ŮȇŰȆȉȄȅŮǿ ȕŰȆ ȇŬȅȄȉŮȍȆȊǼ ǽȊŬ ŬȊȅȍȗɸȆȊȌ ȇȖŰŰŬȍȌ ȂǿȊŮŰŬȆ ůŰȕȐȌȎ ŰȒȊ 

ŬȊȒŰǽȍȒ ȍȆȃȗȊ ɸŮȍǿɸȌȏ 105 űȌȍǽȎ [18] . ǴŰȄȊ ǨȆȇȕȊŬ 1-2 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŰŬ 

ȁŬůȆȇǼ ȉȕȍȆŬ ɸȌȏ ɸȍȌůȁǼȈȈȌȊŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȆȎ ŭȍŬůŰȆȇǽȎ ŬȏŰǽȎ ŮȊȗůŮȆȎ ɸȌȏ ŮǿȊŬȆ ȌȆ 

ɸȍȒŰŮǤȊŮȎ, ŰŬ ůǼȇȐŬȍŬ, ŰȌ ȂŮȊŮŰȆȇȕ ȏȈȆȇȕ ȇŬȆ ŰŬ ȈȆɸǿŭȆŬ, ȇŬȅȗȎ ȇŬȆ ȌȆ ůȏȊǽɸŮȆŮȎ 

ŰȄȊ ɸȍȌůȁȌȈǾȎ ŬȏŰǾȎ. 
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ǨȆȇȕȊŬ 1 -2 . ǴŰȕȐȌȆ ŰȒȊ ŮȈŮȏȅǽȍȒȊ ȍȆȃȗȊ [19] . 

ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰŬ ŰȍȕűȆȉŬ, űǼȍȉŬȇŬ, ȇŬȈȈȏȊŰȆȇǼ ȇŬȆ ŰŬ ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇǼ 

ɸȍȌȓȕȊŰŬ, ŮȊ ȂǽȊŮȆ, ɸȌȏ ɸŮȍȆǽȐȌȏȊ ŬȇȕȍŮůŰŬ ȈȆɸǿŭȆŬ Ǿ ɸȌȈȏŬȇȕȍŮůŰŬ ȈȆɸŬȍǼ 

ȌȋǽŬ, ŬȏŰǼ ȏűǿůŰŬȊŰŬȆ ȈȆɸȆŭȆȇǾ ȌȋŮǿŭȒůȄ ȕɸȒȎ ȇŬȆ ŰŬ ȈȆɸŬȍǼ ŰȌȏ ŬȊȅȍȗɸȆȊȌȏ 

ȌȍȂŬȊȆůȉȌȖ ȉŮ ŰȄ ŭȆŬűȌȍǼ ŰȌȏ ŰȍȕɸȌȏ ŮȊŮȍȂȌɸȌǿȄůȄȎ ŬȏŰǾȎ ŰȄȎ ŬȈȏůȆŭȒŰǾȎ 

ŬȊŰǿŭȍŬůȄȎ. ǨȊȗ ȁȆȌȈȌȂȆȇǼ ŰȄȊ ǽȊŬȍȋȄ ɸȍȌȇŬȈȌȖȊ ȌȆ ŮȈŮȖȅŮȍŮȎ ȍǿȃŮȎ, ȐȄȉȆȇǼ Ȅ 

ǽȊŬȍȋȄ ɸȍȌȇŬȈŮǿŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŬȏȅȕȍȉȄŰȄ ŬȊŰǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ŬŰȉȌůűŬȆȍȆȇȌȖ ȌȋȏȂȕȊȌȏ 

ȉŮ ŰŬ ȈȆɸȆŭȆȇǼ ȉȕȍȆŬ (ŬȏŰȌȌȋŮǿŭȒůȄ) [20] . ǴȄȉŬȊŰȆȇȕ ȍȕȈȌ ůŰȄȊ ǽȊŬȍȋȄ 

ŭȆŬŭȍŬȉŬŰǿȃȌȏȊ Ȅ ȖɸŬȍȋȄ ŬȇŰȆȊȌȁȌȈǿŬȎ ɸȌȏ ȌŭȄȂŮǿ ůŰȌ ůȐȄȉŬŰȆůȉȕ ŰȌȏ ȉȌȊȌ-

ŬŰȌȉȆȇȌȖ ȌȋȏȂȕȊȌȏ, ŬȈȈǼ ȇŬȆ Ȅ ɸŬȍȌȏůǿŬ ȉŮŰǼȈȈȒȊ, ȕɸȒȎ ůǿŭȄȍȌȎ Ǿ ȐŬȈȇȕȎ, Ǿ 

ŰȌȏ ŮȊȃȖȉȌȏ ȈȆɸȌȋȏȂŮȊǼůȄ ( lipoxygenase )  [1] . ǴŰȄ ůȏȊǽȐŮȆŬ ɸŬȍǼȂȌȊŰŬȆ 

ŮȈŮȖȅŮȍŮȎ ȍǿȃŮȎ ȏŭȍȌȔɸŮȍȌȋŮȆŭǿȌȏ (ROOH) ɸȌȏ ŭȆŬŭǿŭȌȏȊ ŰȄȊ ŬȊŰǿŭȍŬůȄ ŰȄȎ 

ȌȋŮǿŭȒůȄȎ (ǨȆȇȕȊŬ 1-3).  ǴȄȉŮȆȗȊŮŰŬȆ ȕŰȆ ŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ɸȍȌůŰǿȅŮȊŰŬȆ ůŰŬ 

ŰȍȕűȆȉŬ ȂȆŬ ŭȖȌ ȈȕȂȌȏȎĘ ȂȆŬ ŰȄȊ ȇŬŰŬůŰȌȈǾ ŰȄȎ ȈȆɸȆŭȆȇǾȎ ȌȋŮǿŭȒůȄȎ ȇŬȆ ŰȄȎ 

ȏɸȌȁǼȅȉȆůȄȎ ŰȌȏ ŰȍȌűǿȉȌȏ, ȇŬȅȗȎ ȇŬȆ ȂȆŬ ŰȄ ȉŮǿȒůȄ ŰȄȎ ůȏȂȇǽȊŰȍȒůȄȎ ŰȒȊ 

ŮȈŮȏȅǽȍȒȊ ȍȆȃȗȊ ůŰȌȊ ŬȊȅȍȗɸȆȊȌ ȌȍȂŬȊȆůȉȕ ȉŮŰǼ ŰȄȊ ȇŬŰŬȊǼȈȒůǾ ŰȌȏȎ. 

Ǫ ŭȍǼůȄ ŮɸȌȉǽȊȒȎ ŰȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ǽȂȇŮȆŰŬȆ ůŰȌ ȊŬ ŮȋȌȏŭŮŰŮȍȗůȌȏȊ ŰȆȎ 

ŮȈŮȖȅŮȍŮȎ ȍǿȃŮȎ Ǿ ȊŬ ŬɸȌŰȍǽȑȌȏȊ - ȇŬȅȏůŰŮȍǾůȌȏȊ ŰȌ ůȐȄȉŬŰȆůȉȕ ŰȌȏȎ. 

ǥȊǼȈȌȂŬ ȉŮ ŰȄ ŭȍǼůȄ ŰȌȏȎ ŰŬȋȆȊȌȉȌȖȊŰŬȆ ůŰȆȎ ŬȇȕȈȌȏȅŮȎ ȇŬŰȄȂȌȍǿŮȎ [21] :   

¶ ǲȍȒŰȌȂŮȊǾ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ (primary antioxidants). ǲȍȕȇŮȆŰŬȆ ȂȆŬ ŮȊȗůŮȆȎ, 

ȇȏȍǿȒȎ űŬȆȊȌȈȆȇǾȎ ŭȌȉǾȎ, ɸȌȏ ŬȊŰȆŭȍȌȖȊ ŬɸŮȏȅŮǿŬȎ ȉŮ ŰȆȎ ŮȈŮȖȅŮȍŮȎ ȍǿȃŮȎ 

ȇŬȆ ŰȆȎ ȉŮŰŬŰȍǽɸȌȏȊ ůŮ ɸȆȌ ůŰŬȅŮȍǽȎ ŮȊȗůŮȆȎ. ǥȊŰȆɸȍȌůȒɸŮȏŰȆȇǽȎ ŰǽŰȌȆŮȎ 

ȌȏůǿŮȎ, ɸȌȏ ȈŮȆŰȌȏȍȂȌȖȊ ůŬȊ ŭȕŰŮȎ ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ, ŮǿȊŬȆ ȌȆ ŬȇȕȈȌȏȅŮȎ: ȌȆ 

űȏůȆȇǽȎ ȇŬȆ ůȏȊȅŮŰȆȇǽȎ ŰȌȇȌűŮȍȕȈŮȎ, Ȅ ȁȌȏŰȏȈȆȇǾ ȏŭȍȕȋȏ-ŬȊȆůȕȈȄ (BHA), 
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ŰȌ ȁȌȏŰȏȈȆȇȕ ȏŭȍȕȋȏ-ŰȌȈȌȏȕȈȆȌ (ǦǪǵ), ŰȌ ȁ-ȇŬȍȌŰǽȊȆȌ, ȌȆ ɸȌȈȏűŬȆȊȕȈŮȎ, 

ȇŰȈ. 

ǞȊŬȍȋȄ: RH  + O2  
(UV/ Vis, ǽȊȃȏȉȌ ȇ.Ŭ.) 

Ÿ  
ROOH  

 ROOH ᵶ ROO. + H . 
 ROOH ᵶ RO. + .OH 
 2 ROOH  ᵶ RO. + H 2O + ROO . 

ǧȆǼŭȌůȄ:  R. + O 2 ᵶ ROO. 

 ROO. + R 1H ᵶ ROOH + R 1.  

ǭǾȋȄ:  ROO. + R 1OO. ᵶ ROOR1 + Ǳ2 

 RO. + R 1.  ᵶ RORô 

ǨȆȇȕȊŬ 1 -3 . ǮȄȐŬȊȆůȉȕȎ ŬȏŰȌȌȋŮǿŭȒůȄȎ. 

¶ ǧŮȏŰŮȍȌȂŮȊǾ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ (secondary antioxidants). ǱȆ ŮȊȗůŮȆȎ ŬȏŰǽȎ 

ȇŬȅȏůŰŮȍȌȖȊ ŰȌ ȍȏȅȉȕ ŰȄȎ ŬȏŰȌȌȋŮǿŭȒůȄȎ, ŮȉɸȌŭǿȃȌȊŰŬȎ ŰȄ ŭȍǼůȄ ŰȒȊ 

ɸŬȍŬȂȕȊŰȒȊ ɸȌȏ ŰȄȊ ŮȏȊȌȌȖȊ / ȇŬŰŬȈȖȌȏȊ, ȐȒȍǿȎ ȊŬ ŬȊŰȆŭȍȌȖȊ ȉŮ ŰȆȎ ǿŭȆŮȎ 

ŰȆȎ ŮȈŮȖȅŮȍŮȎ ȍǿȃŮȎ, ȕɸȒȎ ŰŬ ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ ɸȍȒŰȌȂŮȊǾ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ. ǨɸǿůȄȎ, 

ůȏȊǾȅȒȎ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǾ ŭȍǼůȄ ȉȕȊȌ ɸŬȍȌȏůǿŬ ŰȒȊ ɸȍȒŰȌȂŮȊȗȊ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ Ǿ ǼȈȈȒȊ ŭŮȏŰŮȍŮȏȌȖůȄȎ ůȄȉŬůǿŬȎ ŮȊȗůŮȒȊ, ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǼ 

ɸŬȍŬȉǽȊȌȏȊ ŬȊŮȊŮȍȂǼ. ǲȆȌ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŬ, ȌȆ ȉȄȐŬȊȆůȉȌǿ ŭȍǼůȄȎ ŰȌȏȎ ŮǿȊŬȆ ȌȆ 

ŬȇȕȈȌȏȅȌȆ:  

o ǧǽůȉŮȏůȄ ȉŮŰŬȈȈȆȇȗȊ ȆȕȊŰȒȊ. ǵȌ ȇȆŰȍȆȇȕ ȌȋȖ, ŰŬ ŬȉȆȊȌȋǽŬ, ȌȆ 

ɸȌȈȏűȒůűǼŰŮȎ (polyphosphates), ŰȌ EDTA ȇŰȈ., ŮǿȊŬȆ ȇǼɸȌȆŮȎ Ŭɸȕ ŰȆȎ 

ŮȊȗůŮȆȎ ɸȌȏ ŭȍȌȏȊ ȇŬŰǼ ŬȏŰȕȊ ŰȌȊ ŰȍȕɸȌ. ǱȆ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŮȎ ȌȏůǿŮȎ ŰȄȎ 

ȇŬŰȄȂȌȍǿŬȎ ŬȏŰǾȎ, ȉŮ ŮȋŬǿȍŮůȄ ŰŬ ŬȉȆȊȌȋǽŬ, ŭŮȊ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǾ ŭȍǼůȄ Ŭɸȕ ȉȕȊŬ ŰȌȏȎ, ɸŬȍǼ ȉȕȊȌ ȉŮ ŰȄȊ ɸŬȍȌȏůǿŬ 

ɸȍȒŰȌȂŮȊȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ, ŰȒȊ ȌɸȌǿȒȊ ȉǼȈȆůŰŬ ŮȊŰŮǿȊȌȏȊ ȇŬŰǼ ɸȌȈȖ 

ŰȄ ŭȍǼůȄ (synergists).  

o ǧǽůȉŮȏůȄ ȌȋȏȂȕȊȌȏ. ǥȊŰȆɸȍȌůȒɸŮȏŰȆȇǽȎ ŮȊȗůŮȆȎ ȂȆŬ ŬȏŰǾȊ ŰȄȊ 

ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŮǿȊŬȆ ŰȌ ŬůȇȌȍȁȆȇȕ ȌȋȖ Ǿ ȁȆŰŬȉǿȊȄ C, Ȍ ŬůȇȌȍȁȆȇȕȎ ŮůŰǽȍŬȎ 

ŰȌȏ ɸŬȈȉȆŰȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ŰȌ D-ȆůȌȉŮȍǽȎ ŰȌȏ ŬůȇȌȍȁȆȇȌȖ ȌȋŮȕȎ, ȇŰȈ. ǱȆ 

ŮȊȗůŮȆȎ ŬȏŰǽȎ ŬȊŰȆŭȍȌȖȊ ȉŮ ŰȌ ȌȋȏȂȕȊȌ ȇŬȆ ǽŰůȆ ŰȌ ȉŮŰŬűǽȍȌȏȊ ůŮ ǽȊŬ 

ȇȈŮȆůŰȕ ůȖůŰȄȉŬ, ŮȉɸȌŭǿȃȌȊŰǼȎ ŰȌ ȊŬ ŬȊŰȆŭȍǼůŮȆ ȉŮ ŰŬ ȈȆɸǿŭȆŬ. 

o ǨȊȃȏȉȆȇǾ ŭȍǼůȄ. ǵŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ŬȏŰǾȎ ŰȄȎ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬȎ ŮǿȊŬȆ ǽȊȃȏȉŬ 

ɸȌȏ ȇŬŰŬȈȖȌȏȊ ŬȊŰȆŭȍǼůŮȆȎ ɸȌȏ ŮȋȌȏŭŮŰŮȍȗȊȌȏȊ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȌȋŮȆŭȒŰȆȇǽȎ 

ȌȏůǿŮȎ, ȕɸȒȎ ȌȆ ȍǿȃŮȎ ȏɸŮȍȌȋŮȆŭǿȌȏ, ŰȌ ȏŭȍȌȔɸŮȍȌȋŮǿŭȆȌ, ȇ.Ǽ. ǵǽŰȌȆŬ 

ŮȊȃȏȉȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ŮǿȊŬȆ Ȅ ȂȈȏȇȌȋŮȆŭǼůȄ (glucose oxidase), Ȅ 

ȏɸŮȍȌȋŮȆŭȌŭȆůȉȌȏŰǼůȄ (superoxide dismutase), Ȅ ȇŬŰŬȈǼůȄ (catalase), 

ȇŬȆ Ȅ ȂȈȌȏŰŬȅȆȌȊȌɸŮȍȌȋŮȆŭǼůȄ (glutathione peroxidase). 

o ǨȋȌȏŭŮŰǽȍȒůȄ ȏŭȍȌȔɸŮȍȌȋŮȆŭǿȒȊ. ǨȊȗůŮȆȎ, ȕɸȒȎ ŰȌ ȅŮȆȌŭȆȌɸȍȌɸȆȌȊȆȇȕ 

ȌȋȖ (thiodipropionic acid) ȇŬȆ Ȍ ŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ŭȆȈŬȏȍȆȇȌȖ ȅŮȆȌɸȍȌɸȆȌȊȆȇȌȖ 

ȌȋǽȌȎ (dilauryl thiopropionate), ŭȍȌȏȊ ȇŬŰǼ ŬȏŰȕ ŰȌȊ ŰȍȕɸȌ, ȉŮŰŬŰȍǽ-

ɸȌȊŰŬȎ ŭȄȈŬŭǾ ŰŬ ȏŭȍȌȔɸŮȍȌȋŮǿŭȆŬ ůŮ ůŰŬȅŮȍǽȎ ŮȊȗůŮȆȎ. ǡȉȒȎ Ȅ 

ǨȏȍȒɸŬȓȇǾ ǞȊȒůȄ ŭŮȊ ǽȐŮȆ ŮɸȆŰȍǽȑŮȆ ŬȇȕȉŬ ŰȄ ȐȍǾůȄ ŰȌȏȎ ůŰŬ 

ŰȍȕűȆȉŬ.  
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o ǥɸȌȍȍȕűȄůȄ ȏɸŮȍȆȗŭȌȏȎ ŬȇŰȆȊȌȁȌȈǿŬȎ. 

o ǥȊŬȂǽȊȊȄůȄ ɸȍȒŰȌȂŮȊȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ. Ǳ ȉȄȐŬȊȆůȉȕȎ ŬȏŰȕȎ ŭȍǼůȄȎ 

ŬɸȌŭǿŭŮŰŬȆ ůŮ ȇǼɸȌȆŬ ŭŮȏŰŮȍȌȂŮȊǾ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ, ȕɸȒȎ ŰŬ űȒůűȌ-

ȈȆɸǿŭȆŬ ȇŬȆ ŰȌ ŬůȇȌȍȁȆȇȕ ȌȋȖ, ȂȆŬ ȊŬ ŮȍȉȄȊŮȏŰŮǿ Ȅ ůȏȊŮȍȂȆůŰȆȇǾ ŭȍǼůȄ 

ŰȌȏȎ ȇŬȆ ŬűȌȍǼ ůŰȄȊ ŬȊŬȂǽȊȊȄůȄ űŬȆȊȌȈȆȇȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ. 

ǴȏȉɸŮȍŬůȉŬŰȆȇǼ, ȌȆ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǽȎ ŮȊȗůŮȆȎ, űȏůȆȇǽȎ Ǿ ůȏȊȅŮŰȆȇǽȎ, ɸȌȆȇǿ-

ȈȌȏȊ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄ ŭȍǼůȄ ŰȌȏȎ ȇŬȆ ŰȄȊ ŬɸȌŰŮȈŮůȉŬŰȆȇȕŰȄŰǼ ŰȌȏȎ, ŬȈȈǼ Ȅ ȖɸŬȍȋǾ 

ŰȌȏȎ ŮǿȊŬȆ ȇŬȅȌȍȆůŰȆȇǾȎ ůȄȉŬůǿŬȎ, ȇŬȅȗȎ ɸȍȌůŰŬŰŮȖȌȏȊ ŰȕůȌ ŰŬ ȐȄȉȆȇǼ ɸȍȌȓȕȊŰŬ 

ȕůȌ ȇŬȆ ŰȌȊ ǼȊȅȍȒɸȌ Ŭɸȕ ŰȄȊ ȇŬŰŬůŰȍȌűȆȇǾ ŭȍǼůȄ ŰȒȊ ŮȈŮȏȅǽȍȒȊ ȍȆȃȗȊ. 

ǵŬ ůȏȊȅŮŰȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȇŬȅȆŮȍȗȅȄȇŬȊ ůŰȄ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ ŰȍȌűǿȉȒȊ 

ȇȏȍǿȒȎ ȈȕȂȒ ŰȄȎ ȏȑȄȈǾȎ ȇŬȆ ůŰŬȅŮȍǾȎ ȇŬȅŬȍȕŰȄŰǼȎ ŰȌȏȎ, ŰȄȎ ůŰȌȐŮȏȉǽȊȄȎ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǾȎ ŰȌȏȎ ŭȍǼůȄȎ, ŰȄȎ ȉŮȂǼȈȄȎ ŬɸȕŭȌůǾȎ ŰȌȏȎ ȒȎ ɸȍȌȎ ǼȈȈŮȎ 

ŮɸȆȅȏȉȄŰǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ, ȕɸȒȎ Ȅ ȏȑȄȈǾ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ, Ȅ ȅŮȍȉȆȇǾ ůŰŬȅŮȍȕŰȄŰŬ, Ȅ 

ŬɸȌűȏȂǾ ŬȈȈȌǿȒůȄȎ ȌȍȂŬȊȌȈȄɸŰȆȇȗȊ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȗȊ, ȇ.Ǽ., ŬȈȈǼ ȇŬȆ ȈȕȂȒ ŰȌȏ 

ȉȆȇȍȕŰŮȍȌȏ ȇȕůŰȌȏȎ ŰȌȏȎ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŰŬ űȏůȆȇǼ [1] . ǥȊ ȇŬȆ ǽȐȌȏȊ ůȏȊŰŮȅŮǿ 

ɸǼȍŬ ɸȌȈȈǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ, ŰǽůůŮȍŬ űŬȆȊȌȈȆȇǼ ŮǿȊŬȆ ŰŬ ɸȈǽȌȊ ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊŬ: Ȅ 

ȁȌȏŰȏȈȆȇǾ ȏŭȍȕȋȏ-ŬȊȆůȕȈȄ (butylated  hydroxyanisol , BHA),  ŰȌ ȁȌȏŰȏȈȆȇȕ 

ȏŭȍȕȋȏ-ŰȌȈȌȏȕȈȆȌ (butylated  hydroxytoluene , BHT), Ȅ ŰŮŰŬȍŰȌŰŬȂǾȎ ȁȌȏŰȏȈȆȇǾ 

ȏŭȍȌȇȆȊȕȊȄ (tert -butylated  hydroquinone , TBHQ) ȇŬȆ Ȍ ȂŬȈȈȆȇȕȎ ɸȍȌɸȏȈŮůŰǽȍŬȎ 

(propyl  gallate , PG). ǴŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 1-1 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŮȊŭŮȆȇŰȆȇǽȎ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ 

ŰȌȏȎ. ǡȈŬ ŰŬ ŮȂȇŮȇȍȆȉǽȊŬ ůȏȊȅŮŰȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ǽȐȌȏȊ ŮȈŮȂȐȅŮǿ ŮȋȌȊȏȐȆůŰȆȇǼ 

ȂȆŬ ŰȄȊ ŬůűǼȈŮȆǼ ŰȌȏȎ, ȉǽůȒ ɸȌȈȈŬɸȈȗȊ ŰȌȋȆȇȌȈȌȂȆȇȗȊ ŮȈǽȂȐȒȊ. ǱȆ ŮɸȆŰȍŮɸŰǽȎ 

ŮűŬȍȉȌȂǽȎ ŰȌȏȎ, ȌȆ ɸȆȅŬȊȌǿ ɸŮȍȆȌȍȆůȉȌǿ ȇŬȆ ŰŬ ȕȍȆŬ ɸȍȌůȅǾȇȄȎ ŰȌȏȎ ůŮ ŰȍȕűȆȉŬ 

ȇŬȅȌȍǿȃȌȊŰŬȆ Ŭɸȕ ȇȌȆȊȌŰȆȇǾ (ǨȏȍȒɸŬȓȇǾ ǱŭȄȂǿŬ 95/2/ǨǬ) ȇŬȆ ŮȅȊȆȇǾ ȊȌȉȌȅŮůǿŬ 

(ǬȗŭȆȇŬȎ ǵȍȌűǿȉȒȊ ȇŬȆ ǲȌŰȗȊ) ȇŬȆ ɸȌȆȇǿȈȌȏȊ ůŮ ȉŮȂǼȈȌ ȁŬȅȉȕ ȉŮŰŬȋȖ ɸȍȌȓ-

ȕȊŰȒȊ ŬȈȈǼ ȇŬȆ ȐȒȍȗȊ. ũȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ Ȅ ŰŮŰŬȍŰȌŰŬȂǾȎ ȁȌȏŰȏȈȆȇǾ ȏŭȍȌȇȆȊȕȊȄ 

(TBHQ) ŭŮȊ ŮǿȊŬȆ ŮȂȇŮȇȍȆȉǽȊȄ ůŰȄȊ ǨȏȍȗɸȄ, ŮȊȗ ŮǿȊŬȆ ůŰȄȊ ǥȉŮȍȆȇǾ. ǨɸȆɸȈǽȌȊ, 

ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȐȒȍȗȊ ɸŬȍŬŰȄȍȌȖȊŰŬȆ ůȄȉŬȊŰȆȇǽȎ ŭȆŬűȌȍǽȎ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄ ȐȍǾůȄ ŰȒȊ 

ŰŮůůǼȍȒȊ ůȏȊȅŮŰȆȇȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ (ǲǿȊŬȇŬȎ 1-2).  

ǲŬȍǼ ŰȄȊ Ůɸǿ ůŮȆȍǼ ŮŰȗȊ ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊȄ ȐȍǾůȄ ŰȒȊ ůȏȊȅŮŰȆȇȗȊ ŬȊŰȆȌ-

ȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȇŬȆ ŰȄ ůȐŮŰȆȇǾ ȊȌȉȌȅŮůǿŬ ɸȌȏ ŭȆŬůűŬȈǿȃŮȆ ŰȄȊ ŬůűǼȈŮȆŬ ŰȒȊ 

ȇŬŰŬȊŬȈȒŰȗȊ ȉǽůȒ ŰȒȊ ŬȏůŰȄȍȗȊ ŬɸŬȆŰǾůŮȒȊ ɸȌȏ ȅǽŰŮȆ, ǽȐȌȏȊ ŭȄȉȌůȆŮȏȅŮǿ 

ȉŮȈǽŰŮȎ ȇŬȆ ŮȇȅǽůŮȆȎ ɸȌȏ ŬȉűȆůȁȄŰȌȖȊ ŰȄȊ ŬůűǼȈŮȆǼ ŰȌȏȎ ȇŬȆ ŬȊŬűǽȍȌȏȊ 

ůȄȉŬȊŰȆȇȌȖȎ ȇȆȊŭȖȊȌȏȎ ȂȆŬ ŰȄȊ ŬȊȅȍȗɸȆȊȄ ȏȂŮǿŬ ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȒȊ ȌȏůȆȗȊ ŬȏŰȗȊ 

[22] . Ǫ ȐȍǾůȄ ŰȒȊ BHA ȇŬȆ BHT ůŰŬ ŰȍȕűȆȉŬ ǽȐŮȆ ȉŮȆȒȅŮǿ ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȄȎ ɸȆȅŬȊǾȎ 

ɸȍȕȇȈȄůȄȎ ȇŬȍȇȆȊȌȂǽȊŮůȄȎ [23] . ũȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ, ȉŮŰǼ Ŭɸȕ ŭȌȇȆȉǽȎ ůŮ ŰȍȒȇŰȆȇǼ, 

ŰȌ BHA űŬǿȊŮŰŬȆ ȊŬ ɸȍȌȇŬȈŮǿ ȇŬȍȇǿȊȌ ůŰȌȊ ȌȆůȌűǼȂȌ, ŮȊȗ ŰȕůȌ ŰȌ BHT ȕůȌ ȇŬȆ 

ŰȌ BHA ǽȐȌȏȊ ŬȊŬűŮȍȅŮǿ ȊŬ ŮǿȊŬȆ ȇȏŰŰŬȍȌŰȌȋȆȇǼ [24, 25] . ǥɸȕ ŰȄȊ ǼȈȈȄ ɸȈŮȏȍǼ, 

ȅŮȒȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ŰŬ ŮɸȆŰȍŮɸȕȉŮȊŬ ȊȌȉȌȅŮŰȆȇǼ ȕȍȆŬ ǽȐȌȏȊ ǽȊŬ ȉŮȂǼȈȌ ɸŮȍȆȅȗȍȆȌ 

ŬůűŬȈŮǿŬȎ, ȇŬȅȗȎ Ȅ ŭȕůȄ ȂȆŬ ɸȍȕȇȈȄůȄ ȇŬȍȇȆȊȌȂǽȊŮůȄȎ ŮǿȊŬȆ ɸŮȍǿɸȌȏ 1500 

űȌȍǽȎ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ Ŭɸȕ ŬȏŰǾȊ ɸȌȏ ŮȇŰǿȅŮŰŬȆ Ȍ ǼȊȅȍȒɸȌȎ [26] . 
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ǲǿȊŬȇŬȎ 1 - 1 . ǵŬ ɸȆȌ ůȏȐȊǼ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȌȖȉŮȊŬ ůŰŬ ŰȍȕűȆȉŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȇŬȆ ŰȏɸȆȇǽȎ 
ŮűŬȍȉȌȂǽȎ ŰȌȏȎ. 

ǥȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȕ ǵȏɸȆȇǽȎ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ 

ȁȌȏŰȏȈȆȇǾ ȏŭȍȕȋȏ-ŬȊȆůȕȈȄ (BH A)  

ǲȍȌȓȕȊŰŬ ŬȍŰȌɸȌȆǿŬȎ, ȇȍǽŬŰŬ, ȇŬŰŮȍȂŬůȉǽȊŬ 
ŰȏȍȆǼ, ȇŬȍȖŭȆŬ, ȉɸŬȐŬȍȆȇǼ, ŭȄȉȄŰȍȆŬȇǼ, 
ɸȌȏȍǽȎ ɸŬŰǼŰŬȎ, ȉŬȍȂŬȍǿȊȄ, űȏŰȆȇǼ ǽȈŬȆŬ, 
ȉǿȂȉŬŰŬ ɸȌŰȗȊ, ȉɸȆůȇȕŰŬ.  

ȁȌȏŰȏȈȆȇȕ ȏŭȍȕȋȏ-ŰȌȈȌȏȕȈȆȌ (BHT)  
ǧȄȉȄŰȍȆŬȇǼ, ȁȌȖŰȏȍȌ, ȉŬȍȂŬȍǿȊȄ, űȏŰȆȇǼ 
ǽȈŬȆŬ, ɸŬŰŬŰǼȇȆŬ, ȇŬŰŮȑȏȂȉǽȊŬ ȅŬȈŬůůȆȊǼ, 
ȑȄȉǽȊŬ ŰȍȕűȆȉŬ, ŰůǿȇȈŮȎ. 

ŰŮŰŬȍŰȌŰŬȂǾȎ ȁȌȏŰȏȈȆȇǾ ȏŭȍȌȇȆȊȕȊȄ 
(TBHQ)  

ǧȄȉȄŰȍȆŬȇǼ, ȁȍȗůȆȉŬ ȈǿɸȄ, ȉŬȍȂŬȍǿȊȄ, 
ɸŬŰŬŰǼȇȆŬ, ɸȌȏȈŮȍȆȇǼ, ŬɸȌȋȄȍŬȉǽȊŬ 
ȇȍǽŬŰŬ, ȈȌȏȇǼȊȆȇŬ, űȏŰȆȇǼ ǽȈŬȆŬ. 

ȂŬȈȈȆȇȕȎ ɸȍȌɸȏȈŮůŰǽȍŬȎ (PG)  

ǵůǿȇȈŮȎ, ȉȄ ŬȈȇȌȌȈȌȖȐŬ ȍȌűǾȉŬŰŬ, 
ȉŬȍȂŬȍǿȊȄ, ȋȄȍȌǿ ȇŬȍɸȌǿ, ȈȌȏȇǼȊȆȇŬ, 
ɸȍȌŰȄȂŬȊȆůȉǽȊŬ ȁȌŭȆȊǼ ȇȍǽŬŰŬ, ȃȒȆȇȕ 
ȈǿɸȌȎ. 

 

ǱȆ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ŬȊȄůȏȐǿŮȎ ůȐŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰŬ ůȏȊȅŮŰȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ǽȐȌȏȊ 

ůŰȍǽȑŮȆ ŰȌ ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇȕ, ŮɸȆůŰȄȉȌȊȆȇȕ ȇŬȆ ȇȌȆȊȒȊȆȇȕ ŮȊŭȆŬűǽȍȌȊ ůŰŬ űȏůȆȇǼ. ǵŬ 

űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȐȒȍǿȃȌȊŰŬȆ ůŰŬ ŮȊȃȏȉȆȇǼ ȇŬȆ ůŰŬ ȉȄ ŮȊȃȏȉȆȇǼ ŬȈȈǼ ȇŬȆ ůŰŬ 

ŮȊŭȌȂŮȊǾ ȇŬȆ ŮȋȒȂŮȊǾ, ůŮ ŬȏŰǼ ŭȄȈŬŭǾ ɸȌȏ ȏɸǼȍȐȌȏȊ ůŰȌȊ ŬȊȅȍȗɸȆȊȌ 

ȌȍȂŬȊȆůȉȕ ȇŬȆ ůȏȊȅǽŰȌȏȊ ŰȌ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȕ ŬȉȏȊŰȆȇȕ ŬȊȅȍȗɸȆȊȌ ůȖůŰȄȉŬ ȇŬȆ ůŮ 

ŬȏŰǼ ɸȌȏ ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ ȉǽůȒ ŰȄȎ ŭȆŬŰȍȌűǾȎ. ǴŰȄȊ ǨȆȇȕȊŬ 1-4 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ 

ȇŬŰȄȂȌȍǿŮȎ ŰȒȊ űȏůȆȇȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ. Ǫ ɸȌȍŰȌȇŬȈǿ ůǾȉŬȊůȄ ŬȊŰȆɸȍȌůȒɸŮȖŮȆ 

ŰŬ ŮȊŭȌȂŮȊǾ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ, ŮȊȗ Ȅ ɸȍǼůȆȊȄ ŰŬ ŮȋȒȂŮȊǾ. 

ǴŰȌȊ ŬȊȅȍȗɸȆȊȌ ȌȍȂŬȊȆůȉȕ, ŰŬ ŮȊȃȏȉȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȐȒȍǿȃȌȊŰŬȆ ůŮ 

ɸȍȒŰȌȂŮȊǾ ȇŬȆ ŭŮȏŰŮȍȌȂŮȊǾ, ȉŮ ŰŬ ɸȍȗŰŬ ȊŬ ŬɸȌŰȍǽɸȌȏȊ ŰȄ ŭȄȉȆȌȏȍȂǿŬ Ǿ ȊŬ 

ŮȋȌȏŭŮŰŮȍȗȊȌȏȊ ŰȆȎ ŮȈŮȖȅŮȍŮȎ ȍǿȃŮȎ ȇŬȆ ŰŬ ŭŮȖŰŮȍŬ ȊŬ ŭȍȌȏȊ ůȏȊŮȍȂȆůŰȆȇǼ ůŰŬ 

ɸȍȒŰȌȂŮȊǾ. ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰŬ ȉȄ ŮȊȃȏȉȆȇǼ ŮȊŭȌȂŮȊǾ, ȏɸǼȍȐŮȆ ǽȊŬȎ ȉŮȂǼȈȌȎ 

ŬȍȆȅȉȕȎ, ȕɸȒȎ ȌȆ ȁȆŰŬȉǿȊŮȎ (A), ůȏȊǽȊȃȏȉŬ (Q10) , ŮȊȗůŮȆȎ ŬȃȗŰȌȏ (ȌȏȍȆȇȕ ȌȋȖ) 

ȇŬȆ ɸŮɸŰǿŭȆŬ (ȂȈȌȏŰŬȅŮȆȕȊȄ) [19] . Ǳ ŬȊȅȍȗɸȆȊȌȎ ȌȍȂŬȊȆůȉȕȎ, ȒůŰȕůȌ, ȁŬůǿȃŮŰŬȆ 

ȇŬȆ ůŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ɸȌȏ ȈŬȉȁǼȊŮȆ ȉǽůȒ ŰȄȎ ŭȆŬŰȍȌűǾȎ ȗůŰŮ ȊŬ ȇȍŬŰǼ ŰȆȎ 

ɸŬȍŬȂȕȉŮȊŮȎ ŮȈŮȖȅŮȍŮȎ ȍǿȃŮȎ ůŮ ȐŬȉȄȈȕ ŮɸǿɸŮŭȌ [28] . ǥȏŰǼ ŮǿȊŬȆ ȁȆŰŬȉǿȊŮȎ, 

ȉǽŰŬȈȈŬ, ȇŬȍȌŰŮȊȌŮȆŭǾ, ȌȍȂŬȊȌȅŮȆȌȖȐŮȎ ŮȊȗůŮȆȎ, űȈŬȁȌȊȌŮȆŭǾ ȇŬȆ űŬȆȊȌȈȆȇǼ 

ȌȋǽŬ. ǮǿŬ ȉŮȂǼȈȄ ɸȌȆȇȆȈǿŬ űȏůȆȇȗȊ ɸȍȌȓȕȊŰȒȊ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ɸȄȂǾ űȏůȆȇȗȊ ŬȊŰȆȌ-

ȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ. ǴŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 1-3 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ȁŬůȆȇȕŰŮȍŮȎ ɸȄȂǽȎ ɸȌȏ ŬɸŬ-

ȊŰȗȊŰŬȆ ŰŬ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȇŬȆ ȇǼɸȌȆŬ ɸŬȍŬŭŮǿȂȉŬŰŬ ŬȏŰȗȊ [2, 12, 29] .  
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ǲǿȊŬȇŬȎ 1 - 2 . ǯȌȉȌȅŮŰȆȇȕ ȇŬȅŮůŰȗȎ ůȐŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰŬ ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊŬ ůȏȊȅŮŰȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ 
ůŮ ŭȆǼűȌȍŮȎ ȐȗȍŮȎ, (+) ŮɸȆŰȍǽɸŮŰŬȆ, (-) ŬɸŬȂȌȍŮȖŮŰŬȆ [27] .  

ǷȗȍŬ 
ǥȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ 

BHA  BHT  PG TBHQ  

ǥȍȂŮȊŰȆȊǾ +  +  -  +  

ǥȏůŰȍŬȈǿŬ +  +  +  +  

ǥȏůŰȍǿŬ +  -  -  -  

ǥűȂŬȊȆůŰǼȊ +  +  -  -  

ǦǽȈȂȆȌ +  +  -  -  

ǦȍŬȃȆȈǿŬ +  +  +  +  

ũŬȈȈǿŬ +  +  +  -  

ũŮȍȉŬȊǿŬ +  +  +  -  

ǧŬȊǿŬ +  +  +  -  

ǨȇȌȏŬŭȕȍ +  +  -  -  

ǨȈȈǼŭŬ -  -  +  -  

ǫůɸŬȊǿŬ +  -  -  -  

ǫŰŬȈǿŬ +  +  +  -  

ǬǿȊŬ +  +  +  -  

ǬȖɸȍȌȎ +  +  -  -  

ǮŮȋȆȇȕ +  +  +  +  

ǲȌȍŰȌȂŬȈǿŬ +  +  -  -  

ǴŬȌȏŭ. ǥȍŬȁǿŬ +  +  +  +  

ǵȌȏȍȇǿŬ -  -  +  +  

ūȆȈŬȊŭǿŬ +  +  +  -  

ǷȆȈǾ +  +  +  +  

 

ǴŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ɸȌȏ ȁȍǿůȇȌȏȊ ŮȏȍŮǿŬ ŮűŬȍȉȌȂǾ ůŰŬ ŰȍȕűȆȉŬ ŬȊǾȇȌȏȊ ŰȌ 

ŬůȇȌȍȁȆȇȕ ȌȋȖ ȇŬȆ ȌȆ ŰȌȇȌűŮȍȕȈŮȎ, ŰŬ ȌɸȌǿŬ ůȏȊŰǿȅŮȊŰŬȆ ȐȄȉȆȇǼ ȗůŰŮ ȊŬ ŮǿȊŬȆ 

ɸŬȊȌȉȌȆȕŰȏɸŬ ȉŮ ŰŬ űȏůȆȇǼ (natural  identical ). ǭȕȂȒ ŰȄȎ ȐȄȉȆȇǾȎ ŰȌȏȎ ůȖȊȅŮůȄȎ 

ŮȉɸǿɸŰȌȏȊ ȇŬȆ ŬȏŰǼ ůŰȄȊ ɸȍȌŬȊŬűŮȍȅŮǿůŬ ȊȌȉȌȅŮůǿŬ ȇŬȆ ǽȐȌȏȊ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŬ 

ȕȍȆŬ ȇŬȆ ɸŮȍȆȌȍȆůȉȌȖȎ ůŰȆȎ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ ŰȌȏȎ [27] . ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ŰŬ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌ-

ȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ŬȊǾȇȌȏȊ ȊȌȉȌȅŮŰȆȇǼ ůŰȌ ȇŬȅŮůŰȗȎ çũŮȊȆȇȗȎ ŬɸȌŭŮȇŰǼ ȒȎ ŬůűŬȈǾè 

(Gene rally  Recognized  As Safe , GRAS) ȇŬȆ ȉɸȌȍȌȖȊ ȊŬ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȄȅȌȖȊ ȒȎ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȐȒȍǿȎ ȊŬ ŬɸŬȆŰȌȖȊŰŬȆ ȌȆ ǽȈŮȂȐȌȆ ɸȌȏ ŬɸŬȆŰȌȖȊŰŬȆ ȂȆŬ ŰŬ ůȏȊȅŮ-

ŰȆȇǼ, ȇŬȅȗȎ ȇŬȆ ȐȒȍǿȎ ȕȍȆŬ ůȏȂȇǽȊŰȍȒůȄȎ [27] . ǥȏŰȕ ŮǿȊŬȆ ȇŬȆ ŰȌ ȉŮȂǼȈȌ ŰȌȏȎ 

ůȏȂȇȍȆŰȆȇȕ ɸȈŮȌȊǽȇŰȄȉŬ ȂȆŬ ŰȄ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ ǽȊŬȊŰȆ ŰȒȊ ůȏȊȅŮŰȆȇȗȊ. ǴŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 

1-4 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůȏȊȌɸŰȆȇǼ ŰŬ ɸȈŮȌȊŮȇŰǾȉŬŰŬ ȇŬȆ ȉŮȆȌȊŮȇŰǾȉŬŰŬ ŰȒȊ űȏůȆ-

ȇȗȊ ȇŬȆ ůȏȊȅŮŰȆȇȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ [1, 30, 31] .  
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ǨȆȇȕȊŬ 1 -4 . ǬŬŰȄȂȌȍǿŮȎ űȏůȆȇȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ [19] . 

 

ǲǿȊŬȇŬȎ 1 -3 . ǴȄȉŬȊŰȆȇȕŰŮȍŮȎ ɸȄȂǽȎ űȏůȆȇȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ.  

ūȏůȆȇǽȎ ɸȄȂǽȎ ǲŬȍŬŭŮǿȂȉŬŰŬ 

ǧȄȉȄŰȍȆŬȇǼ ǲȍȌȓȕȊŰŬ ȌȈȆȇǾȎ ǼȈŮůȄȎ, ȁȍȗȉȄ, ȍȖȃȆ, ɸǿŰȌȏȍȌ 

ǭŬȐŬȊȆȇǼ 
ūȏȈȈȗŭȄ ȈŬȐŬȊȆȇǼ, ɸŬŰǼŰŮȎ, ȊŰȌȉǼŰŮȎ, ȉɸȍȕȇȌȈȌ, 
ůȇȕȍŭȌ, ȉŬȊȆŰǼȍȆŬ 

ūȍȌȖŰŬ 
ǧŬȉǼůȇȄȊŬ, ůŰŬűȖȈȆŬ, ȍȕŭȆŬ, ȉǾȈŬ, ȉɸŬȊǼȊŮȎ, ȉȌȖȍŬ, 
ŮȈȆǽȎ 

ǞȈŬȆŬ ůɸȕȍȒȊ 
ǴȄůŬȉǽȈŬȆȌ, űȌȏȊŰȌȏȇǽȈŬȆȌ, ŬȉȏȂŭŬȈǽȈŬȆȌ, ůȌȂȆǽȈŬȆȌ, 
űȌȆȊȆȇǽȈŬȆȌ 

ǡůɸȍȆŬ ūŬůȕȈȆŬ, ůȕȂȆŬ 

ǬŬȇǼȌ ǴȌȇȌȈǼŰŬ 

ǦȕŰŬȊŬ ȇŬȆ ȉɸŬȐŬȍȆȇǼ ǧŮȊŭȍȌȈǿȁŬȊȌ, űŬůȇȕȉȄȈȌ, ȍǿȂŬȊȄ, ȇŬȊǽȈŬ, ŰůǼȆ, ȅȏȉǼȍȆ  
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ǲǿȊŬȇŬȎ 1 -4 . ǲȈŮȌȊŮȇŰǾȉŬŰŬ ȇŬȆ ȉŮȆȌȊŮȇŰǾȉŬŰŬ ůȏȊȅŮŰȆȇȗȊ ȇŬȆ űȏůȆȇȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ. 

ǴȏȊȅŮŰȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ūȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ 

ŪŮȒȍȌȖȊŰŬȆ ŮɸȆȇǿȊŭȏȊŬ Ŭɸȕ ŰȄȊ ȇȌȆȊǾ 
ȂȊȗȉȄ. 

ǨǿȊŬȆ ȂŮȊȆȇȗȎ ŬɸȌŭŮȇŰǼ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ 
ȇŬŰŬȊŬȈȒŰǽȎ ȇŬȆ ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ Ȅ ȃǾŰȄůǾ 
ŰȌȏȎ. 

ǥɸŬȆŰȌȖȊŰŬȆ ȐȍȌȊȌȁȕȍȌȆ ȇŬȆ ȇȌůŰȌȁȕȍȌȆ 
ǽȈŮȂȐȌȆ ȂȆŬ ŰȄȊ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȌȏȎ. 

ǧŮȊ ŬɸŬȆŰȌȖȊŰŬȆ ǽȈŮȂȐȌȆ ŬůűŬȈŮǿŬȎ Ŭɸȕ 
ŰȄ ȊȌȉȌȅŮůǿŬ ȂȆŬ ŰȄȊ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȌȏȎ. 

ǮǽŰȍȆŬ ǽȒȎ ȏȑȄȈǾ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǾ ŭȍǼůȄ. 
ǮŮȂǼȈȌ ŮȖȍȌȎ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǾȎ ŭȍǼůȄȎ 
ŭȆŬűȌȍȌɸȌȆȌȖȉŮȊȌ ŬȊǼ ŮűŬȍȉȌȂǾ ȇŬȆ ŬȊǼ 
ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȌȖ. 

ǴȐŮŰȆȇǼ ȉȆȇȍȕ ȇȕůŰȌȎ. 
ǮŮȂǼȈȌ ȇȕůŰȌȎ, ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȂȆŬ 
ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȏȑȄȈǾȎ ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬȎ. 

ǷŬȉȄȈǾ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ůŰȌ ȊŮȍȕ. ǮŮȂǼȈȌ ŮȖȍȌȎ ŭȆŬȈȏŰȌŰǾŰȒȊ. 

ǧŮȊ ŬȈȈȌȆȗȊȌȏȊ ŰȌ ȐȍȗȉŬ, ŰȄ ȉȏȍȒŭȆǼ ȇŬȆ 
ŰȄ ȂŮȖůȄ ŰȌȏ ɸȍȌȓȕȊŰȌȎ. 

ǮɸȌȍŮǿ ȊŬ ŬȈȈȌȆȗůȌȏȊ ŰȌ ȐȍȗȉŬ, ŰȄ 
ȉȏȍȒŭȆǼ ȇŬȆ ŰȄ ȂŮȖůȄ ŰȌȏ ɸȍȌȓȕȊŰȌȎ. 

Ǫ ȐȍǾůȄ ȉŮȍȆȇȗȊ ǽȐŮȆ ŬɸŬȂȌȍŮȏŰŮǿ ȇŬȆ ŮǿȊŬȆ 
ɸȌȈȖ ȈǿȂŬ ŰŬ ŭȆŬȅǽůȆȉŬ. 

ǲȌȈȈǼ ŰŬ ŭȆŬȅǽůȆȉŬ, ŮȏȍȖȊŮŰŬȆ Ȅ ȐȍǾůȄ 
ŰȌȏȎ ȇŬȆ ŰȌ ɸŮŭǿȌ ŮűŬȍȉȌȂȗȊ ŰȌȏȎ. 

ǨȖȇȌȈŬ ȇŬȆ ǼȉŮůŬ ŭȆŬȅǽůȆȉŬ. 
ǵŬ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŬ ŭŮȊ ŮǿȊŬȆ ǼȉŮůŬ 
ŭȆŬȅǽůȆȉŬ, ȌȖŰŮ ŮȉɸȌȍȆȇǼ. 

 

1.3  ǶŭȍȕȋȏïɸŬȍǼȂȒȂŬ ŰȌȏ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ  

ǴŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŬŰȍȆȁǾ ȉŮȈŮŰȗȊŰŬȆ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ɸȌȏ ŬȊǾȇȌȏȊ ůŰȄȊ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬ 

ŰȒȊ űŬȆȊȌȈȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ ȇŬȆ ŰȒȊ ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ ŰȌȏȎ. ǲȍȕȇŮȆŰŬȆ ȂȆŬ ȌȋǽŬ ȇŬȆ ŮůŰǽȍŮȎ 

ɸŬȍǼȂȒȂŬ ŰȌȏ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ. ǱȆ ŭȌȉǽȎ ŰȌȏȎ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȄȊ ǨȆȇȕȊŬ 1-5. 

ǱȆ űȏůȆȇǽȎ ɸȄȂǽȎ ɸȌȏ ŬɸŬȊŰȗȊŰŬȆ ŮǿȊŬȆ ɸȌȈȈǽȎ ȇŬȆ ɸȌȆȇǿȈŮȎ, ȕɸȒȎ ŰŬ űȍȌȖŰŬ, ŰŬ 

ȈŬȐŬȊȆȇǼ, ŰŬ ŭȄȉȄŰȍȆŬȇǼ, Ȍ ȇŬűǽȎ, ŰȌ ŮȈŬȆȕȈŬŭȌ, ŰȌ ȇȍŬůǿ, ȇ.Ǽ. [32 -35] . ǮǿŬ 

ůȖȂȐȍȌȊȄ ŰǼůȄ ŮǿȊŬȆ Ȅ ŬɸȌȉȕȊȒůȄ ŰȒȊ ŮȊȗůŮȒȊ ŬȏŰȗȊ Ŭɸȕ ȏɸȌȈŮǿȉȉŬŰŬ 

ŭȆŮȍȂŬůȆȗȊ ŰȄȎ ŬȂȍȌŰȆȇǾȎ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬȎ, ɸ.Ȑ. ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ ȇȍŬůȆȌȖ ȇŬȆ ŮȈŬȆȌȈǼŭȌȏ, 

ȇŬȅȕŰȆ ǽȐŮȆ ŭȆŬɸȆůŰȒȅŮǿ ȉŮȂǼȈȄ ɸŮȍȆŮȇŰȆȇȕŰȄŰŬ ůŮ űŬȆȊȌȈȆȇǼ ȌȋǽŬ ȇŬȆ űŬȆȊȌȈȆȇǽȎ 

ŮȊȗůŮȆȎ ȂŮȊȆȇȕŰŮȍŬ ůŰŬ ŬɸȕȁȈȄŰŬ ŬȏŰǼ. ǮŮ ŬȏŰȕȊ ŰȌȊ ŰȍȕɸȌ ŮɸȆŰȏȂȐǼȊŮŰŬȆ 

ŰŬȏŰȕȐȍȌȊȄ ɸŮȍȆȁŬȈȈȌȊŰȆȇǾ ŬȋȆȌɸȌǿȄůȄ [36, 37] .  

ǨɸȆŭȄȉȆȌȈȌȂȆȇǽȎ ȉŮȈǽŰŮȎ ŬȊŬűǽȍȌȏȊ ȉǿŬ ůȖȊŭŮůȄ ȉŮŰŬȋȖ ŰȄȎ ȇŬŰŬȊǼȈȒůȄȎ 

ŭȄȉȄŰȍȆŬȇȗȊ ɸȌȏ ɸŮȍȆǽȐȌȏȊ ŰŬ ŮȊ ȈȕȂȒ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȇŬȆ ŰȄȎ ɸȍȌůŰŬůǿŬȎ Ŭɸȕ 

ȐȍȕȊȆŮȎ, ŮȇűȏȈȆůŰȆȇǽȎ ŬůȅǽȊŮȆŮȎ ɸȌȏ ůȐŮŰǿȃȌȊŰŬȆ ȉŮ ȌȋŮȆŭȒŰȆȇǾ ȁȈǼȁȄ, ȕɸȒȎ 

ůŰŮűŬȊȆŬǿŬȎ ȊȕůȌȏ, ȇŬȍŭȆŬȂȂŮȆŬȇȗȊ ɸŬȅǾůŮȒȊ, ŭȆŬȁǾŰȄ, ŬȍȅȍǿŰȆŭŬȎ, ůȐȄȉŬ-

ŰȆůȉȌȖ ȇŬŰŬȍȍǼȇŰȄ, ȂǾȍŬȊůȄȎ ȇŬȆ ȇŬȍȇǿȊȌȏ [38, 39] . ǱȆ ɸȍȌůŰŬŰŮȏŰȆȇǽȎ ȇŬȆ 

ŮȏŮȍȂŮŰȆȇǽȎ ŰȌȏȎ ŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ůŰȌȊ ŬȊȅȍȗɸȆȊȌ ȌȍȂŬȊȆůȉȕ ŬɸȌŭǿŭȌȊŰŬȆ ȕȐȆ ȉȕȊȌ 

ůŰȄȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǾ ŰȌȏȎ ŭȍǼůȄ, ŬȈȈǼ ȇŬȆ ůŮ ȉǿŬ ůŮȆȍǼ Ŭɸȕ ǼȈȈŮȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ, ȕɸȒȎ 

ŬȊŰȆűȈŮȂȉȌȊȗŭŮȆȎ, ŬȊŰȆȉȆȇȍȌȁȆŬȇǽȎ, ŬȊŰȆŬȈȈŮȍȂȆȇǽȎ, ŬȊŰȆȉŮŰŬȈȈŬȋȆȌȂȕȊŮȎ, űȆȈ-

ŰȍǼȍȆůȉŬ ȏɸŮȍȆȗŭȌȏȎ ŬȇŰȆȊȌȁȌȈǿŬȎ, ȇ.Ǽ. [40, 41] . Ǫ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǾ ŰȌȏȎ ŭȍǼůȄ 

ǽȂȇŮȆŰŬȆ ůŰȄ ŭǽůȉŮȏůȄ ȇŬȆ ŮȋȌȏŭŮŰǽȍȒůȄ ŰȒȊ ŮȈŮȏȅǽȍȒȊ ȍȆȃȗȊ ȉŮ ȆŭȆŬǿŰŮȍȄ Ůɸǿ-

ŭȍŬůȄ ůŰȆȎ ȍǿȃŮȎ ȏŭȍȌȋȏȈǿȌȏ [19] . 
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ǨȆȇȕȊŬ 1 - 5 . ǧȌȉǽȎ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ (a) ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ, (b) ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ, 
(c) ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, (d) ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ȇŬȆ (e) 
ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ.  

Ǫ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȒȊ ȏŭȍȕűȆȈȒȊ űŬȆȊȌȈȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ ůŰŬ ŰȍȕűȆȉŬ ȇŬȆ ȇŬȈȈȏȊŰȆȇǼ 

ŮǿȊŬȆ ɸŮȍȆȌȍȆůȉǽȊȄ ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȄȎ ȉȆȇȍǾȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ɸȌȏ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ůŰȆȎ ȈȆɸŬȍǽȎ 

űǼůŮȆȎ. Ǫ ŬɸŬȆŰȌȖȉŮȊȄ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ȈȆɸȌűȆȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ŮɸȆŰȏȂȐǼȊŮŰŬȆ ȉǽůȒ ŰȄȎ 

ŮȊȃȏȉȆȇǾȎ ŮůŰŮȍȌɸȌǿȄůȄȎ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ ȉŮ ȉǿŬ ȈȆɸŬȍǾ ŬȈȇȌȕȈȄ, ȕɸȌȏ ȈŬȉȁǼȊŮŰŬȆ 

ǽȊŬ ŬȉűȆűȆȈȆȇȕ ȉȕȍȆȌ, ŰȌ ȌɸȌǿȌ ŭȆŬŰȄȍŮǿ ŰȆȎ ŬȍȐȆȇǽȎ ŮȏŮȍȂŮŰȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ŰȌȏ 

ȌȋǽȌȎ [3, 42] . 

ũȆŬ ŰȄȊ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ ȇŬȆ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ ůŰȄ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ, ŬɸŬȆŰŮǿŰŬȆ Ȅ 

ȂȊȗůȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰǼȎ ŰȌȏȎ ůŮ ŭȆǼűȌȍȌȏȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ, ȇŬȅȗȎ ůŮ ȕɸȌȆŬ ŭȆŮȍȂŬůǿŬ 

űȏůȆȇǾ Ǿ ȐȄȉȆȇǾ ȇŬȆ ŬȊ ůȏȉȉŮŰǽȐȌȏȊ (ɸ.Ȑ. ŭȆŮȍȂŬůǿŮȎ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȗȊ, ŬȊŰȆŭȍǼůŮȆȎ) 

ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ŮɸȆȈŮȐȅŮǿ ȇŬŰǼȈȈȄȈȌȎ ŭȆŬȈȖŰȄȎ ȂȆŬ ŮɸǿŰŮȏȋȄ ȏȑȄȈȗȊ ŬɸȌŭȕůŮȒȊ. ǥȊ 

ȇŬȆ ǽȐȌȏȊ ȉŮȈŮŰȄȅŮǿ ůŮ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇȕ ȁŬȅȉȕ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǾ ŰȌȏȎ 

ŭȍǼůȄ, ȌȆ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ůŰȄ ŭȆŮȅȊǾ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ ŮǿȊŬȆ ŮȈǼȐȆůŰŮȎ. 

ǴȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŬ ȂȆŬ ŰŬ ȌȋǽŬ, ȉȕȊȌ Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰǼ ŰȌȏȎ ůŰȌ ȊŮȍȕ ǽȐŮȆ ŬȊŬűŮȍȅŮǿ [41, 

43] , ŮȊȗ ȂȆŬ ŰȌȏȎ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȌȏȎ ŮůŰǽȍŮȎ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ŰȍŮȆȎ ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȆȎ ȉŮ ȉŮŰȍǾ-

ůŮȆȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ůŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ůŮ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ȇŬȆ ůŮ ȉǿȂȉŬŰŬ 

ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ / ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ɸȌȏ ŭȆŮȋǾȐȅȄůŬȊ ůŰȌ ŮȍȂŬůŰǾȍȆȌ ŪŮȍȉȌ-

ŭȏȊŬȉȆȇǾȎ ȇŬȆ ūŬȆȊȌȉǽȊȒȊ ǮŮŰŬűȌȍǼȎ [44 -46] .  
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 ǫȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ǬŮűǼȈŬȆȌ 2.

2.1  ǨȆůŬȂȒȂǾ  

ǵŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŮǿȊŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇǼ ǼȈŬŰŬ ȉŮ ůȄȉŮǿŬ ŰǾȋŮȒȎ ȉȆȇȍȕŰŮȍŬ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ 

100 ȌC, ůȏȐȊǼ ŬȇȕȉŬ ȐŬȉȄȈȕŰŮȍŬ Ŭɸȕ ŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŭȒȉŬŰǿȌȏ. ǥɸȌŰŮȈȌȖȊŰŬȆ 

Ŭɸȕ ȌȍȂŬȊȆȇǼ ȇŬŰȆȕȊŰŬ ȇŬȆ Ŭɸȕ ȌȍȂŬȊȆȇǼ Ǿ ŬȊȕȍȂŬȊŬ ŬȊȆȕȊŰŬ. ǮɸȌȍŮǿ ȊŬ ŮǿȊŬȆ 

ȇŬȆ ȉǿȂȉŬŰŬ ŬȈǼŰȒȊ ŬɸȌŰŮȈȌȖȉŮȊŬ, ȕȉȒȎ, Ŭɸȕ ǽȊŬ ŰȌȏȈǼȐȆůŰȌȊ ȌȍȂŬȊȆȇȕ ůȏ-

ůŰŬŰȆȇȕ [1] . ǫůŰȌȍȆȇǼ, ŰȌ ɸȍȗŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ŬȊŬűǽȍȅȄȇŮ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ Gabriel  ȇŬȆ 

Weiner  ŰȌ 1888 [2] , ǾŰŬȊ ŰȌ ȊȆŰȍȆȇȕ ŬȆȅŬȊȌȈŬȉȉȗȊȆȌ (ethanolammonium  nitrate )  

ȉŮ ůȄȉŮǿȌ ŰǾȋȄȎ 52-55  ȌC, ŮȊȗ ŰȌ ȊȆŰȍȆȇȕ ŬȆȅȏȈŬȉȉȗȊȆȌ (ethyl  ammonium  ni -

trate )  ȉŮ ůȄȉŮǿȌ ŰǾȋŮȒȎ 12 ȌC ǾŰŬȊ ɸȍȗŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ŭȒȉŬŰǿȌȏ 

ɸȌȏ ůȏȊŰǽȅȄȇŮ Ŭɸȕ ŰȌȊ Walden ȇŬȆ ŭȄȉȌůȆŮȖȅȄȇŮ ŰȌ 1914 [3] . ǞȇŰȌŰŮ ȇŬȆ ȉǽȐȍȆ 

ůǾȉŮȍŬ ǽȐȌȏȊ ŬȊŬűŮȍȅŮǿ ŮȊŰȏɸȒůȆŬȇǼ ɸȌȈȈǼ ȇŬŰȆȕȊŰŬ ȇŬȆ ŬȊȆȕȊŰŬ, Ŭɸȕ ŰȌȏȎ 

ŭȆǼűȌȍȌȏȎ ůȏȊŭȏŬůȉȌȖȎ ŰȒȊ ȌɸȌǿȒȊ Ȍ ŬȍȆȅȉȕȎ ŰȒȊ ɸȍȌȇȏɸŰȕȊŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ ŮȇŰȆȉǼŰŬȆ ȊŬ ŮǿȊŬȆ 108 [4] . ǴŰȄȊ ǨȆȇȕȊŬ 2-1 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŰŬ ŮȏȍǽȒȎ 

ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȇŬŰȆȕȊŰŬ ȇŬȆ ŬȊȆȕȊŰŬ. 

ǭȕȂȒ ŰȌȏ ȐŬȉȄȈȌȖ ůȄȉŮǿȌȏ ŰǾȋȄȎ ȇŬȆ ŰȄȎ ȏȂȍǾȎ ȇŬŰǼůŰŬůȄȎ ůŮ ȐŬȉȄȈǽȎ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ɸŬȍǽȐŮŰŬȆ Ȅ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ȐȍǾůȄȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȒȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ 

ůŮ űȏůȆȇǽȎ ȇŬȆ ȐȄȉȆȇǽȎ ŭȆŮȍȂŬůǿŮȎ. ǥȏŰȕ ǾŰŬȊ ȇŬȆ ŰȌ ɸȍȒŰŬȍȐȆȇȕ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȕ 

ɸȌȏ ɸȍȌůǽȈȇȏůŮ ŰȌ ȉŮȂǼȈȌ ŮȊŭȆŬűǽȍȌȊ ŰȄȎ ŮɸȆůŰȄȉȌȊȆȇǾȎ ȇȌȆȊȕŰȄŰŬȎ. ǵȌ ŭŮȖ-

ŰŮȍȌ ɸȈǽȌȊ ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊȌ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȕ ŰȌȏȎ ŮǿȊŬȆ ȕŰȆ ŬȊŬűǽȍȌȊŰŬȆ ȒȎ ɸȍǼůȆȊȌȆ 

ȇŬȆ űȆȈȆȇȌǿ ůŰȌ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ ŭȆŬȈȖŰŮȎ, ȉŮ ɸȍȌȌɸŰȆȇǾ ȊŬ ŬȊŰȆȇŬŰŬůŰǾůȌȏȊ ŰȌȏȎ 

ȇȈŬůȆȇȌȖȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ. ǥȊ ȇŬȆ Ȍ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůȉȕȎ ŬȏŰȕȎ ɸȌȏ ŰȌȏȎ ŬɸȌŭȕȅȄȇŮ Ůȋ 

ŬȍȐǾȎ, ůŰȄ ůȏȊǽȐŮȆŬ ŬȉűȆůȁȄŰǾȅȄȇŮ Ǿ ȇŬȆ ŬɸȌȍȍǿűȅȄȇŮ Ŭɸȕ ȇǼɸȌȆȌȏȎ, ȇŬȅȗȎ 

ŭȆŮȋǾȐȅȄůŬȊ ŰȌȋȆȇȌȈȌȂȆȇǽȎ ȉŮȈǽŰŮȎ ɸȌȏ ǽŭŮȆȋŬȊ ȕŰȆ ɸȌȈȈǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŮȉűŬ-

ȊǿȃȌȏȊ ŬȋȆȌůȄȉŮǿȒŰȄ ŰȌȋȆȇȕŰȄŰŬ, ůȏȂȇȍǿůȆȉȄ ȉŮ ŬȏŰǾ ȇȈŬůȆȇȗȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬ-

ȈȏŰȗȊ, ůǾȉŮȍŬ ŮȋŬȇȌȈȌȏȅȌȖȊ ȊŬ ŬɸȌȇŬȈȌȖȊŰŬȆ ɸȍǼůȆȊȌȆ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ȈȕȂȒ ŰȄȎ ɸȌȈȖ 

ȐŬȉȄȈǾȎ ɸŰȄŰȆȇȕŰȄŰŬȎ ɸȌȏ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ɸȌȏ ŮȋŬůűŬȈǿȃŮȆ ŬȉŮȈȄŰǽŬ ŬŰȉȌůűŬȆȍȆȇǾ 

ȍȖɸŬȊůȄ, ŬȉŮȈȄŰǽŮȎ ŬɸȗȈŮȆŮȎ ůŰȌ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ, ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ŬȊŬȇȖȇȈȒůȄȎ ŬȈȈǼ 

ȇŬȆ ŬůűŬȈǽůŰŮȍŮȎ ŮȍȂŬůȆŬȇǽȎ ůȏȊȅǾȇŮȎ. 

ǵŬ ȁŬůȆȇǼ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇǼ ɸȌȏ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ɸǽȍŬ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŬȉŮȈȄŰǽŬ ŰǼůȄ 

ŬŰȉȗȊ ŮǿȊŬȆ ȌȆ ŭȌȉǽȎ ȏȂȍȗȊ ȇȍȏůŰǼȈȈȒȊ, ȉŮȂǼȈȌ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇȕ ŮȖȍȌȎ ůŰȌ 

ȌɸȌǿȌ ɸŬȍŬȉǽȊȌȏȊ ȏȂȍǼ, ȏȑȄȈǾ ȅŮȍȉȆȇǾ ȇŬȆ ȄȈŮȇŰȍȌȐȄȉȆȇǾ ůŰŬȅŮȍȕŰȄŰŬ, ȏȑȄȈǾ 

ȅŮȍȉȌȐȒȍȄŰȆȇȕŰȄŰŬ, ȄȈŮȇŰȍȆȇǾ ŬȂȒȂȆȉȕŰȄŰŬ, ŮȏȍȖ ȄȈŮȇŰȍȌȐȄȉȆȇȕ çɸŬȍǼȅȏȍȌè, 

ȉŮȂǼȈȌ ŮȖȍȌȎ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ, ȇŬȈǾ ŭȆŬȈȏŰȆȇǾ ȆȇŬȊȕŰȄŰŬ, ŰȕůȌ ȂȆŬ ȌȍȂŬȊȆȇǽȎ ȕůȌ 

ȇŬȆ ȂȆŬ ŬȊȕȍȂŬȊŮȎ ȌȏůǿŮȎ. ǨɸǿůȄȎ, ǿůȒȎ ŰȌ ɸȆȌ ȆŭȆŬǿŰŮȍȌ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȕ ŰȌȏȎ ŮǿȊŬȆ 

Ȅ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ůȐŮŭȆŬůȉȌȖ ŮȊȕȎ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ ȉŮ ŮɸȆȅȏȉȄŰǽȎ ȂȆŬ ŰȄȊ ŮȇǼůŰȌŰŮ 

ŮűŬȍȉȌȂǾ űȏůȆȇȌȐȄȉȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ, ȉǽůȒ ŮɸȆȈȌȂǾȎ ȇŬŰǼȈȈȄȈȌȏ ŬȊȆȕȊŰȌȎ, 
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ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ȇŬȆ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ (ŭȆŬȈȖŰŮȎ ůȐŮŭȆŬůȉȌȖ - designer solvents)  

[5 -10] . 

 

ǨȆȇȕȊŬ 2 -1 . ǴȏȊǾȅȄ ȇŬŰȆȕȊŰŬ ȇŬȆ ŬȊȆȕȊŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. 

  

Ǳ ůȏȊŭȏŬůȉȕȎ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ǽȐŮȆ 

ɸȍȌůŮȈȇȖůŮȆ ŰŬ ŰŮȈŮȏŰŬǿŬ ȐȍȕȊȆŬ ŰŮȍǼůŰȆȌ ŮȍŮȏȊȄŰȆȇȕ ŮȊŭȆŬűǽȍȌȊ ůŮ ɸȌȈȈȌȖȎ 

ŰȌȉŮǿȎ, ȕɸȒȎ űŬǿȊŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ ǨȆȇȕȊŬ 2-2, ȕɸȌȏ ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ ŰȌ ůȖȊȌȈȌ ŰȒȊ 

ůȐŮŰȆȇȗȊ ȉŮ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȒȊ ȂȆŬ ŰȌ ȐȍȌȊȆȇȕ ŭȆǼůŰȄȉŬ 1998 -2013 

ȇŬȆ ŰȄȊ ǨȆȇȕȊŬ 2-3, ȕɸȌȏ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȌȆ ŮɸȆůŰȄȉȌȊȆȇȌǿ ŰȌȉŮǿȎ ŰȒȊ 

ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȒȊ ŬȏŰȗȊ. Ǳ ůȏȊȌȈȆȇȕȎ ŬȍȆȅȉȕȎ ŰȒȊ ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȒȊ ŬȊǽȍȐŮŰŬȆ ůŰȆȎ 

32243 ȉŮ ŰȌ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȌ ȉǽȍȌȎ ŰȄȎ ǽȍŮȏȊŬȎ ȊŬ ŬűȌȍǼ ůŰȆȎ ŮɸȆůŰǾȉŮȎ ŰȄȎ ȐȄ-

ȉŮǿŬȎ, ŰȄȎ ȐȄȉȆȇǾȎ ȉȄȐŬȊȆȇǾȎ ȇŬȆ ŰȒȊ ȏȈȆȇȗȊ. ǴŰȌ ȉȆȇȍȕ ɸȌůȌůŰȕ ŰȌȏ 3% ɸŮȍȆ-

ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ ŮɸȆůŰǾȉŮȎ ȕɸȒȎ ȆŬŰȍȆȇǾ, ȁȆȌȈȌȂǿŬ, ȂŮȒȍȂǿŬ. 

+

N

R1 R2

R1

R3R2

R4

P
+

R1

R3R2

R4

N
+

R1 R2

+

N

N

+

R

1

2

3

4 5

N N

R

+

OH
R1

R2

R4

N
+

S

R1

R3

R2
+

N S

R

+

NR1

R2

+

1-alkyl -3-methyl -

imidazolium  

1,2 -dialkyl -

pyr azolium  

N-alkyl -N-methyl -

pyrrolidinium  

N-alkyl -N-methyl -

piperidinium  

1,2 -dialkyl -

thiazolium  

N-alkyl -pyridinium  Tetraalkyl -

phosphonium  

Tetraalkyl -

ammonium  

Trialkyl - sulfonium  Cholinium  

S

O

O

O
_

F

F

F

S S

O O

OO

NF3C CF3

_ Cl-, Br-, I-

S

O

O

O OCH3

_N

N

CC

N

_

CH3CO2
-

P

F F

F

F F

F
_

Al2Cl7
_

B

F

F

F

F
_

NO3
-

CF3CO2
-

TF2N- or NTf 2
- or BTI - =  

bis(trifluoromethylsulfonyl)imide  

TFO- = trifluoromethanesulfonate  

dca -= dicyamide  

Act - = acetate  

TFAct -= Trifluoroacetate  

MeSO4
- or MS = Methylsulfate  

BR1R2R3R4

_

PF6
- BF4

- 



ǬŮűǼȈŬȆȌ 2. ǫȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ 

23  

 

ǨȆȇȕȊŬ 2 -2 . ǨŰǾůȆȌ ůȖȊȌȈȌ ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȒȊ ȉŮ ȅǽȉŬ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȂȆŬ ŰȌ ȐȍȌȊȆȇȕ 
ŭȆǼůŰȄȉŬ 1998-2013  [11] . 

  

   

ǨȆȇȕȊŬ 2 -3 . ǨɸȆůŰȄȉȌȊȆȇȌǿ ŰȌȉŮǿȎ ŰȒȊ ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȒȊ ɸȌȏ ŬűȌȍȌȖȊ ůŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȂȆŬ ŰȌ 
ȐȍȌȊȆȇȕ ŭȆǼůŰȄȉŬ 1990-2013  [11] . 
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ǴŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 2-1 ɸŬȍŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ȇǼɸȌȆŬ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȂŮȊȆȇǼ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇǼ ŰȒȊ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ŰȒȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ɸȌȏ ȇȏȍȆŬȍȐȌȖȊ ůǾȉŮȍŬ ůŰȆȎ 

ŭȆǼűȌȍŮȎ ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇǽȎ ŭȆŮȍȂŬůǿŮȎ. ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ǽȐȌȏȊ 

ŬȍȇŮŰǼ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ɸȈŮȌȊŮȇŰǾȉŬŰŬ, ŬȈȈǼ ǽȐȌȏȊ ȇŬȆ ȉŮȍȆȇǼ ȇŬȅȌȍȆůŰȆȇǾȎ ůȄȉŬůǿŬȎ 

ȉŮȆȌȊŮȇŰǾȉŬŰŬ, ȕɸȒȎ ȏȑȄȈǼ ȆȋȗŭȄ ȇŬȆ ȏȑȄȈȕ ȇȕůŰȌȎ. ǲȍȌůűǽȍȌȏȊ ȕȉȒȎ ŰȄ 

ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ, ŮȊ ȂǽȊŮȆ, ŮǿŰŮ ȊŬ ůȏȉɸŮȍȆűŮȍȅȌȖȊ ȇŬȈȖŰŮȍŬ ŮǿŰŮ ȊŬ ůȏȉɸȈȄȍȗůȌȏȊ 

ŰȄ ȐȍǾůȄ ŰȒȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. Ǫ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ŮȊȕȎ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ ȒȎ ɸȍȌȎ 

ŰȄ ȐȍȄůȆȉȕŰȄŰǼ ŰȌȏ ůŮ ȉǿŬ ŭȆŮȍȂŬůǿŬ ŮǿȊŬȆ ȉǿŬ ɸȌȈȖ ŭȖůȇȌȈȄ ȇŬȆ ȐȍȌȊȌȁȕȍŬ 

ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ ɸȌȏ ŬɸŬȆŰŮǿ ɸȍȒŰŬȍȐȆȇǼ ŰȌȊ ȇŬȅȌȍȆůȉȕ ŰȒȊ űȏůȆȇȌȐȄȉȆȇȗȊ ŰȌȏ 

ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ. ǲŬȍǼ ŰȄȊ ŬȏȋŬȊȕȉŮȊȄ ǽȍŮȏȊŬ ůŰȌ ɸŮŭǿȌ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, ŮȋŬȇȌ-

ȈȌȏȅȌȖȊ ȊŬ ȏɸǼȍȐȌȏȊ ŮȈȈŮǿȑŮȆȎ ȇŬȆ ŭȏůȇȌȈǿŮȎ ȇŬŰŬȊȕȄůȄȎ ŰȌȏ ŰȍȕɸȌȏ ŭȍǼůȄȎ 

ȇŬȆ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȉŮ ǼȈȈŮȎ ŮȊȗůŮȆȎ. 

ǴŰȆȎ ŮȊȕŰȄŰŮȎ ɸȌȏ ȅŬ ŬȇȌȈȌȏȅǾůȌȏȊ ȅŬ ɸŬȍȌȏůȆŬůŰȌȖȊ ȉŮȍȆȇǽȎ Ŭɸȕ ŰȆȎ ɸȆȌ 

ȁŬůȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȌȆ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ ŰȌȏȎ, ȉŮ ȆŭȆŬǿŰŮȍȄ 

ŬȊŬűȌȍǼ ůŰȆȎ ŮȉɸȌȍȆȇǽȎ. ǵǽȈȌȎ, ŰȌ ȇŮűǼȈŬȆȌ ȅŬ ȇȈŮǿůŮȆ ȉŮ ȉȆŬ ůȖȊŰȌȉȄ ŬȊŬűȌȍǼ 

ůŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ ȉŮȈŮŰǾȅȄȇŬȊ ůŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŬŰȍȆȁǾ. 

 

ǲǿȊŬȇŬȎ 2 -1 . ǴȖȂȇȍȆůȄ ȂŮȊȆȇȗȊ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȗȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȇŬȆ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ 
[12] . 

ǫŭȆȕŰȄŰŬ ǱȍȂŬȊȆȇȌǿ ǧȆŬȈȖŰŮȎ ǫȌȊŰȆȇǼ ǶȂȍǼ 

ǬŬŰŬȈȏŰȆȇǾ ǫȇŬȊȕŰȄŰŬ ǴɸǼȊȆŬ ǴȏȊȄȅȆůȉǽȊȄ ȇŬȆ ȉŮŰŬȁȈȄŰǾ 

ǷŮȆȍȌȉȌȍűǿŬ ǴɸǼȊȆŬ ǴȏȊȄȅȆůȉǽȊȄ ȇŬȆ ȉŮŰŬȁȈȄŰǾ 

ǵǼůȄ ŬŰȉȗȊ  ǮŮŰȍǾůȆȉȄ ȇŬȆ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ ǥȉŮȈȄŰǽŬ 

ǨȏűȈŮȇŰȕŰȄŰŬ ǴȏȊǾȅȒȎ ŮȖűȈŮȇŰȌȆ ǬȏȍǿȒȎ ȉȄ ŮȖűȈŮȇŰŬ 

ǨȏŮȈȆȋǿŬ ǲŮȍȆȌȍȆůȉǽȊȄ 
ǮŮȂǼȈȄ (çůȐŮŭȆŬůŰȆȇȌǿ 
ŭ/ŰŮȎè) 

ǬȕůŰȌȎ ǴȏȊǾȅȒȎ ȐŬȉȄȈȕ ǶȑȄȈȕ 

ǥȊŬȇȖȇȈȒůȄ 
ǶɸȌȐȍŮȒŰȆȇǾ ȂȆŬ 
ɸŮȍȆȁŬȈȈȌȊŰȆȇȌȖȎ ȈȕȂȌȏȎ  

ǶɸȌȐȍŮȒŰȆȇǾ ȂȆŬ 
ɸŮȍȆȁŬȈȈȌȊŰȆȇȌȖȎ ȇŬȆ 
ȌȆȇȌȊȌȉȆȇȌȖȎ ȈȕȂȌȏȎ 

ǫȋȗŭŮȎ (cP) 0.2 -100  22 -40000  

ǲȏȇȊȕŰȄŰŬ (g/mL) 0.6 -1.7  1.05 -1.56  

ǧŮǿȇŰȄȎ ǧȆǼȅȈŬůȄȎ 1.3 -1.6  1.5 -2.2  
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2.2  ūȏůȆȇȌȐȄȉȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ 

ǴŮ ŬȊŰǿȅŮůȄ ȉŮ ŰŬ ȂŮȊȆȇǼ, ȇȌȆȊǼ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇǼ ŰȄȎ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬȎ ŰȒȊ ŮȊȗůŮȒȊ 

ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ɸȌȏ ɸȍȌŬȊŬűǽȍȅȄȇŬȊ, ŬȊǼȈȌȂŬ ȉŮ ŰȌ ŬȊȆȕȊ, ŰȌ ȇŬŰȆȕȊ ȇŬȆ 

ŰȌȊ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŰȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ɸȌȏ ůȏȊȅǽŰȌȏȊ ǽȊŬ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ŭȆŬűȌ-

ȍȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ȌȆ ŮɸȆȉǽȍȌȏȎ űȏůȆȇȌȐȄȉȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ȇŬȆ ȉǼȈȆůŰŬ ůŮ ɸȌȈȈǽȎ ɸŮȍȆ-

ɸŰȗůŮȆȎ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ, ȕɸȒȎ ȂȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ Ȅ ȏŭȍȌűȆȈȆȇȕŰȄŰŬ-ȏŭȍȌűȌȁȆȇȕŰȄŰŬ. 

ǶɸǼȍȐȌȏȊ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ ȇŬȈȖɸŰȌȏȊ ȕȈȌ ŰȌ ŮȖȍȌȎ ŰȄȎ ŬȊŬȉȆȋȆȉȕŰȄŰŬȎ ȉŮ ŰȌ 

ȊŮȍȕ, Ŭɸȕ ȇŬȅȕȈȌȏ ŬȊŬȉǿȋȆȉŬ ǽȒȎ ɸȈǾȍȒȎ ŬȊŬȉǿȋȆȉŬ. ǭŬȉȁǼȊȌȊŰŬȎ ȏɸȕȑȄ ŰȌ 

ȉŮȂǼȈȌ ŬȍȆȅȉȕ ŰȒȊ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȗȊ ůȏȊŭȏŬůȉȗȊ ȇŬŰȆȕȊŰȒȊ ȇŬȆ ŬȊȆȕȊŰȒȊ, Ȅ ŬȊǼ-

ɸŰȏȋȄ ȇŬȆȊȌŰȕȉȒȊ, ȈŮȆŰȌȏȍȂȆȇȗȊ ŮȊȗůŮȒȊ ȂȆŬ ȉǿŬ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊȄ ŮűŬȍȉȌȂǾ (task -

specific  ionic  liquids ) ŬɸȌŰŮȈŮǿ ůŰȆȎ ȉǽȍŮȎ ȉŬȎ ŰȌȊ ɸȆȌ ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊȌ ŮȍŮȏȊȄŰȆȇȕ 

ŰȌȉǽŬ ůȐŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ [13] .  

ǱȆ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȅȌȍǿȃȌȊŰŬȆ ŮȊ ȂǽȊŮȆ Ŭɸȕ ŰȄ ŭȌȉǾ ȇŬȆ ŰȄȊ 

ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȒȊ ȆȕȊŰȒȊ. Ǫ ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ ŮǿȊŬȆ ȉǿŬ ɸǼȍŬ ɸȌȈȖ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ 

ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȎ ɸȌȏ ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ȈȄűȅŮǿ ȏɸȕȑȄ, ȇŬȅȗȎ ȕȈŮȎ ȌȆ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ɸȌȏ ȅŬ ɸŬȍȌȏ-

ůȆŬůŰȌȖȊ ůŰȄ ůȏȊǽȐŮȆŬ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ŮȋŬȆȍŮŰȆȇǾ ŮȏŬȆůȅȄůǿŬ ůŰȄȊ ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ ŰȒȊ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. ǴŰȄ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ ůȏȐȊǼ ɸŬȍŬŰȄȍȌȖȊŰŬȆ ŭȆŬűȌȍǽȎ ůŮ ȉŮŰȍȌȖ-

ȉŮȊŮȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ŰȌȏ ǿŭȆȌȏ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ, ɸȌȏ ǽȐȌȏȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůŰŮǿ ŬȇȌȈȌȏȅȗȊŰŬȎ 

ŰȄȊ ǿŭȆŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ, ȌȆ ȌɸȌǿŮȎ ȌűŮǿȈȌȊŰŬȆ ůŰȄ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǾ ȇŬȅŬȍȕ-

ŰȄŰŬ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. ũȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ, ȌȆ ŬȋȆȌůȄȉŮǿȒŰŮȎ ŭȆŬűȌȍǽȎ ůŮ ȇǼɸȌȆŮȎ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉǽȊŮȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ, ȕɸȒȎ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ȇŬȆ ȆȋȗŭŮȎ ǽȐȌȏȊ 

ŬɸȌŭȌȅŮǿ ůŰȄȊ ɸŬȍȌȏůǿŬ ɸȍȌůȉǿȋŮȒȊ ȊŮȍȌȖ Ǿ ȆȕȊŰȒȊ ŬȈȌȂȕȊȌȏ ȕɸȒȎ, ȐȈȒȍǿȌȏ, 

ȁȍȒȉǿȌȏ Ǿ ȆȒŭǿȌȏ [14] . Ǫ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŬȏŰǾ ŰȒȊ ɸȍȌůȉǿȋŮȒȊ ǽȐŮȆ ɸŬȍŬ-

ŰȄȍȄȅŮǿ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ůŰŬ ȏȂȍȌůȇȌɸȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. 

ǲȍȌȎ ŰȌȖŰȌ, ȆŭȆŬǿŰŮȍȄ ǽȉűŬůȄ ǽȐŮȆ ŭȌȅŮǿ ůŰȆȎ ůȏȊȅŮŰȆȇǽȎ ȉŮȅȕŭȌȏȎ ȇŬȆ 

ŭȆŮȍȂŬůǿŮȎ ɸȌȏ ŬȇȌȈȌȏȅȌȖȊŰŬȆ ȂȆŬ ŮɸǿŰŮȏȋȄ ȏȑȄȈǾȎ ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬȎ. ǴŰȆȎ ȉǽȍŮȎ ȉŬȎ, 

ȉŮȈŮŰǼŰŬȆ ŮȇŰŮŰŬȉǽȊŬ Ȅ ŬȊǼɸŰȏȋȄ ȊǽȒȊ ůȏȊȅŮŰȆȇȗȊ ȉŮȅȕŭȒȊ, ȉǽůȒ ŰȒȊ ȌɸȌǿȒȊ 

ȅŬ ŬɸȌűŮȖȂŮŰŬȆ Ůȋ ŬȍȐǾȎ Ȅ ȖɸŬȍȋȄ ɸȍȌůȉǿȋŮȒȊ [15] . ǲȍȌȎ ŰȄȊ ǿŭȆŬ ȇŬŰŮȖȅȏȊůȄ, 

ɸȌȈȈǽȎ çɸȍǼůȆȊŮȎè ȉŮȅȌŭȌȈȌȂǿŮȎ ǽȐȌȏȊ ŬȊŬɸŰȏȐȅŮǿ ȇŬȆ ŬȊŬűŮȍȅŮǿ ůŰȄ ŭȆŮȅȊǾ 

ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ, ȕɸȒȎ ȂȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ ŬȊŰȆŭȍȗȊŰŬ ůȏůŰǾȉŬŰŬ ȐȒȍǿȎ ŭȆŬȈȖŰȄ, ůȏ-

ůŰǾȉŬŰŬ ȉȆȇȍȌȇȏȉǼŰȒȊ ȇŬȆ ȏɸŮȍǾȐȒȊ [16, 17] .  

ǴŰȌȊ ŰȌȉǽŬ ŰȄȎ ŬȊǼɸŰȏȋȄȎ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŮȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ȂȆŬ 

ȉǿŬ ŮűŬȍȉȌȂǾ (task -specific  ionic  liquids ), ǾŭȄ ǽȐȌȏȊ ŬȊŬɸŰȏȐȅŮǿ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ 

ȉǿŬ ŰȌȏȈǼȐȆůŰȌȊ ŮɸȆȅȏȉȄŰǾ ȆŭȆȕŰȄŰŬ, ȕɸȒȎ ȂȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȏȑȄȈǾȎ 

ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ [18] , ȏȑȄȈǾȎ ŬȂȒȂȆȉȕŰȄŰŬȎ [19] , ȏȑȄȈȌȖ Ǿ ȐŬȉȄȈȌȖ ȆȋȗŭȌȏȎ [20] , 

ȉȄ ŰȌȋȆȇǼ ȇŬȆ ȁȆȌŬɸȌȆȇȌŭȌȉǾůȆȉŬ [21] . ũȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ, ȏȑȄȈǾȎ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ 

ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ǽȐȌȏȊ ůȏȊŰŮȅŮǿ ŮȍȂŬůŰȄȍȆŬȇǼ ȉǽůȒ ɸȍȌůȅǾȇȄȎ ŮȊȕȎ ȁŬȍǽȒȎ 

ȉŮŰǼȈȈȌȏ (ȆȗŭȆȌ, ȁȍȗȉȆȌ Ǿ űȅȕȍȆȌ) ůŰȌ ȇŬŰȆȕȊ ůŮ ůȏȊŭȏŬůȉȕ ȉŮ ŬȊȆȕȊŰŬ űȅȌȍǿȌȏ 

ȉŮ ȇȖȍȆŬ ȇŬŰŮȖȅȏȊůȄ ŮűŬȍȉȌȂǾȎ ŰȌȏȎ ȒȎ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǼ ȏȈȆȇǼ (energetic  materials ) 

[22] . Ǫ ůȖȊȅŮůȄ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊȌȏ ȆȋȗŭȌȏȎ ŮǿȊŬȆ ŮȋŬȆȍŮŰȆȇǼ 

ůȄȉŬȊŰȆȇǾ ȂȆŬ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ ȐȄȉȆȇǾȎ ȉȄȐŬȊȆȇǾȎ, ŰŬ ȏȑȄȈǾȎ ŬȂȒȂȆȉȕŰȄŰŬȎ ȆȌȊŰȆȇǼ 

ȏȂȍǼ ŭȆŮȏȍȖȊȌȏȊ ŰȄȊ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȌȏȎ ȒȎ ŮȊŬȈȈŬȇŰȆȇȌǿ ȄȈŮȇŰȍȌȈȖŰŮȎ ůŮ 

ȄȈŮȇŰȍȌȐȄȉȆȇǽȎ ŭȆŮȍȂŬůǿŮȎ, ŮȊȗ ŰŬ ȁȆȌŭȆŬůɸȗȉŮȊŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ǽȐȌȏȊ ȁȍŮȆ ɸȍȕ-

ůűŬŰŬ ŮűŬȍȉȌȂǾ ůŮ ȁȆȌȈȌȂȆȇǽȎ ȇŬȆ űŬȍȉŬȇŮȏŰȆȇǽȎ ŮȍŮȏȊȄŰȆȇǽȎ ŭȍŬůŰȄȍȆȕŰȄŰŮȎ 
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[23, 24] . ǴŰȄ ůȏȊǽȐŮȆŬ ȂǿȊŮŰŬȆ ŬȊŬűȌȍǼ ůŰȆȎ ɸȆȌ ůȄȉŬȊŰȆȇǽȎ űȏůȆȇȌȐȄȉȆȇǽȎ 

ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. 

 

2.2.1  ǴȄȉŮǿȌ ŰǾȋȄȎ  

ǡɸȒȎ ɸȍȌŬȊŬűǽȍȅȄȇŮ, ŰȌ ůȄȉŮǿȌ ŰǾȋȄȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŮǿȊŬȆ ȐŬȉȄȈȕŰŮȍȌ 

ŰȒȊ 100 ȌC. ǱȆ ȇȖȍȆȌȆ ɸŬȍǼȂȌȊŰŮȎ ɸȌȏ ŰȌ ŮɸȄȍŮǼȃȌȏȊ ŮǿȊŬȆ Ȅ ůȏȊŮȆůűȌȍǼ ŰȒȊ 

űȌȍŰǿȒȊ ŰȒȊ ȆȕȊŰȒȊ, Ȍ ȁŬȅȉȕȎ ůȏȉȉŮŰȍǿŬȎ ŰȒȊ ȆȕȊŰȒȊ, Ȅ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ŭȄȉȆȌȏȍ-

ȂǿŬȎ ŭȆŬȉȌȍȆŬȇȗȊ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȇŬȆ ȌȆ ŭȏȊǼȉŮȆȎ van  der  Waals. ǥɸȕ ŰȄ 

ůȖȂȇȍȆůȄ ŰȒȊ ůȄȉŮǿȒȊ ŰǾȋŮȒȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ŰȒȊ ŬȊȕȍȂŬȊȒȊ ŬȈǼŰȒȊ 

ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ȕŰȆ Ȅ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŰŬɸŮǿȊȒůȄ ŰȌȏ ůȄȉŮǿȌȏ ŰǾȋŮȒȎ ŮɸȆŰȏȂȐǼȊŮŰŬȆ ȉŮ ŰȄȊ 

ŬȊŰȆȇŬŰǼůŰŬůȄ ŰȒȊ ȉȆȇȍȗȊ ŬȊȕȍȂŬȊȒȊ ȇŬŰȆȕȊŰȒȊ Ŭɸȕ ȕůȌ ŰȌ ŭȏȊŬŰȕȊ ȉŮȂŬȈȖ-

ŰŮȍŬ, ɸȆȌ ȌȂȇȗŭȄ ȇŬȆ ŬůȖȉȉŮŰȍŬ ȌȍȂŬȊȆȇǼ ȇŬŰȆȕȊŰŬ. ǨȊŭŮȆȇŰȆȇǼ ŬȊŬűǽȍŮŰŬȆ ȕŰȆ 

ŰȌ ůȄȉŮǿȌ ŰǾȋŮȒȎ ŰȌȏ ȐȈȒȍȆȌȖȐȌȏ ȊŬŰȍǿȌȏ ŮǿȊŬȆ 803 ȌC ȇŬȆ ŰȌȏ 1-ɸȍȕɸȏȈȌ-3-

ȉǽȅȏȈȌ-ȆȉȆŭŬȃȌȈǿȌȏ ȐȈȒȍȆŭǿȌȏ ŮǿȊŬȆ 60 ȌC. ǨȋŬȆŰǿŬȎ ŰȄȎ ŬůȏȉȉŮŰȍǿŬȎ ŰȌȏ ȌȍȂŬȊȆ-

ȇȌȖ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ, ŮȈŬŰŰȗȊŮŰŬȆ Ȅ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŰȌȏ ɸȈǽȂȉŬŰȌȎ ȇŬȆ ȒȎ Ůȇ ŰȌȖŰȌȏ ŰȌ ůȄȉŮǿȌ 

ŰǾȋȄȎ ŰȌȏ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȉǽůȌȏ. ǵȌ ȉǽȂŮȅȌȎ ŰȌȏ ŬȊȆȕȊŰȌȎ ŭȆŬŭȍŬȉŬŰǿȃŮȆ, ŮɸǿůȄȎ, 

ůȄȉŬȊŰȆȇȕ ȍȕȈȌ ůŰȌ ůȄȉŮǿȌ ŰǾȋȄȎ, ȉŮ ŰȄȊ ŰŬɸŮǿȊȒůȄ ȊŬ ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ ȕůȌ ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ 

ŰȌ ȉǽȂŮȅȌȎ ŰȌȏ ŬȊȆȕȊŰȌȎ [25] . ũŮȊȆȇȕŰŮȍŬ, ŰȌȏȈǼȐȆůŰȌȊ ǽȊŬ ȆȕȊ ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮȆ 

ŭȆǼůɸŬȍŰȌ űȌȍŰǿȌ (delocalized  charge ) ȇŬȆ ǽȊŬ ȆȕȊ ŮǿȊŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȕ, ȉŮ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ 

ȊŬ ŬɸȌŰȍǽɸŮŰŬȆ Ȍ ůȐȄȉŬŰȆůȉȕȎ ŮȊȕȎ ůŰŬȅŮȍȌȖ ȇȍȏůŰŬȈȈȆȇȌȖ ɸȈǽȂȉŬŰȌȎ [26] .  

Ǳ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȕȎ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕȎ ŰȌȏ ůȄȉŮǿȌȏ ŰǾȋŮȒȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŭŮȊ 

ŮǿȊŬȆ ȉǿŬ ŰŮŰȍȆȉȉǽȊȄ ȉǽŰȍȄůȄ. ǶɸǼȍȐȌȏȊ ŬȍȇŮŰǼ ȈŮɸŰǼ ůȄȉŮǿŬ ɸȌȏ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ 

ȌŭȄȂǾůȌȏȊ ůŮ ȈŬȊȅŬůȉǽȊŮȎ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ŮǼȊ ŭŮ ŭȆŮȍŮȏȊȄȅȌȖȊ ŮȆȎ ȁǼȅȌȎ, ȕɸȒȎ ȂȆŬ 

ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ Ȍ ŰȍȕɸȌȎ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȌȖ, ȇŬȅȗȎ Ȅ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȉŮŰǼɸŰȒůȄȎ űǼůȄȎ 

ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŭȆŬűȌȍȌɸȌȆŮǿŰŬȆ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ ŬȊǼȈȌȂŬ ȉŮ ŰȌ ŮǼȊ ŰȌ ŭŮǿȂȉŬ ǽȐŮȆ ȅŮȍȉŬȊȅŮǿ 

Ǿ ȑȏȐȅŮǿ. ǨɸǿůȄȎ, ǽȐŮȆ ɸŬȍŬŰȄȍȄȅŮǿ ȕŰȆ ȉŮŰŬȋȖ ůŰŮȍŮǾȎ ȇŬȆ ȏȂȍǾȎ ȇŬŰǼůŰŬůȄȎ 

ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŮȉűŬȊȆůŰȌȖȊ ȇŬȆ ǼȈȈŮȎ ȉŮŰŬůŰŬȅŮǿȎ ȇŬŰŬůŰǼůŮȆȎ, ȕɸȒȎ Ȅ ȏŬȈȗŭȄȎ 

ȉŮŰǼɸŰȒůȄ (T g) ȇŬȆ ȉǿŬ ŮȊŭȆǼȉŮůȄ ȇȍȏůŰŬȈȈȆȇǾ (ǵcc, cold crystallization), ȕɸȒȎ 

ůȏȉȁŬǿȊŮȆ ȂȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ [hmim ][T F2N] ȂȆŬ ŰȌ ȌɸȌǿȌ ǽȐȌȏȊ 

ȁȍŮȅŮǿ Tg (ůȄȉŮǿȌ ȉŮŰǼɸŰȒůȄȎ Ŭɸȕ ǼȉȌȍűȄ ȏŬȈȗŭȄ űǼůȄ ůŮ ȏȂȍǾ), ǵcc (ůȄȉŮǿȌ 

ȕɸȌȏ Ŭɸȕ ȏɸȕȑȏȇŰȌ ȏȂȍȕ ȂǿȊŮŰŬȆ ȇȍȏůŰŬȈȈȆȇȕ) ȇŬȆ Tm  (ůȄȉŮǿȌ ŰǾȋȄȎ) ůŰȌȏȎ 189 

K, 243  K ȇŬȆ 266 Ǭ, ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ [27] . ǲȌȈȈǽȎ űȌȍǽȎ ǽȐŮȆ ŬȊŬűŮȍȅŮǿ ȒȎ ůȄȉŮǿȌ 

ŰǾȋȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ɸȌȏ ůŰȄȊ ɸȍŬȂȉŬŰȆȇȕŰȄŰŬ ŬűȌȍǼ ůŮ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȏŬȈȗŭȌȏȎ 

ȉŮŰǼɸŰȒůȄȎ ɸȌȏ ŭŮȊ ǽȂȆȊŮ ŬȊŰȆȈȄɸŰǾ [ 28] . ǲȍȌȇŮȆȉǽȊȌȏ ȊŬ ȏɸǼȍȐȌȏȊ ŬȋȆȕɸȆůŰŬ 

ȅŮȍȉȌűȏůȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ, ȅŬ ɸȍǽɸŮȆ ȌȆ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ŰȒȊ ȅŮȍȉȌűȏůȆȇȗȊ ȉŮȂŮȅȗȊ ȊŬ 

ȂǿȊȌȊŰŬȆ ůŮ ȕůȌ ŰȌ ŭȏȊŬŰȕ ȉȆȇȍȕŰŮȍȌ ȍȏȅȉȕ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇǾȎ ůǼȍȒůȄȎ ŰȌȏ 

ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ, ȇŬȅȗȎ ǽȐŮȆ ȁȍŮȅŮǿ ȕŰȆ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉɸȌȍȌȖȊ ȊŬ ɸŬȍŬȉŮǿȊȌȏȊ 

ůŮ ȉŮŰŬůŰŬȅŮǿȎ ɸŮȍȆȌȐǽȎ ȂȆŬ ȉŮȂǼȈȌ ȐȍȌȊȆȇȕ ŭȆǼůŰȄȉŬ [29] . 

ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰŬ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ǽȐȌȏȊ ɸŬȍŬŰȄȍȄȅŮǿ ŰȍŮȆȎ ȂŮȊȆȇǽȎ 

ȇŬŰȄȂȌȍǿŮȎ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ ȇŬŰǼ ŰȄ ȅǽȍȉŬȊůȄ -  ȑȖȋȄ. Ǫ ɸȍȗŰȄ 

ȇŬŰȄȂȌȍǿŬ ŬűȌȍǼ ůŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ǽȊŬ ŮȏŭȆǼȇȍȆŰȌ ůȄȉŮǿȌ ɸǾȋȄȎ 

(freezing  point , Tf) ȇŬȆ ǽȊŬ ŮȏŭȆǼȇȍȆŰȌ ůȄȉŮǿȌ ŰǾȋȄȎ (melting  point , Tm). ǵŬ ŮȊ 

ȈȕȂȒ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȇŬŰǼ ŰȄȊ ȑȖȋȄ ȇȍȏůŰŬȈȈȗȊȌȊŰŬȆ ȐȒȍǿȎ ȊŬ ůȐȄȉŬŰǿȃŮŰŬȆ ȏŬȈȗ-

ŭȄȎ ȇŬŰǼůŰŬůȄ. ǫȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ ŬȏŰǾ ŰȄ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ ŮǿȊŬȆ ŰŬ [ bmim ][ triflate ] 
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ȇŬȆ [ emmim ][ TF2N] . 

H ŭŮȖŰŮȍȄ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬ ȐŬȍŬȇŰȄȍǿȃŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŬɸȌȏůǿŬ ɸȍŬȂȉŬŰȆȇǾȎ ȉŮŰǼɸŰȒůȄȎ 

űǼůȄȎ, ŬȈȈǼ Ŭɸȕ ůȐȄȉŬŰȆůȉȕ ȉǿŬȎ ǼȉȌȍűȄȎ ȏŬȈȗŭȌȏȎ ȇŬŰǼůŰŬůȄȎ ȇŬŰǼ ŰȄȊ 

ȑȖȋȄ ȇŬȆ ŮɸŬȊŬůȐȄȉŬŰȆůȉȕ ȏȂȍǾȎ ȇŬŰǼůŰŬůȄȎ ȇŬŰǼ ŰȄ ȅǽȍȉŬȊůȄ. ǵŬ ȆȌȊŰȆȇǼ 

ȏȂȍǼ ŬȏŰǾȎ ŰȄȎ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬȎ ŭŮȊ ǽȐȌȏȊ ůȄȉŮǿȌ ŰǾȋȄȎ ȇŬȆ ɸǾȋȄȎ, ŬȈȈǼ ȉȕȊȌ ůȄȉŮǿȌ 

ȏŬȈȗŭȌȏȎ ȉŮŰǼɸŰȒůȄȎ, Tg. ǲŬȍŬŭŮǿȂȉŬŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŬȏŰǾȎ ŰȄȎ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬȎ 

ŮǿȊŬȆ ŰŬ:  [ bmim ][ Cl], [ bmim ][ Br ], [ bmim ][ BF4], [ bmim ][ methide ], [ bmmim ][ PF6] 

ȇŬȆ [ pmmim ][ TF2N].  

ǴŰȄȊ ŰȍǿŰȄ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬ, ȇŬŰǼ ŰȄȊ ȑȖȋȄ ŰȌȏ ȏȂȍȌȖ ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ Ȍ ůȐȄȉŬ-

ŰȆůȉȕȎ ȉǿŬȎ ȏŬȈȗŭȌȏȎ ȇŬŰǼůŰŬůȄȎ, ȕɸȒȎ ȇŬȆ ůŰȄȊ ɸȍȌȄȂȌȖȉŮȊȄ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬ, 

ȒůŰȕůȌ ȇŬŰǼ ŰȄ ȅǽȍȉŬȊůȄ Ȅ ǽȊȒůȄ ɸŮȍȊǼ Ŭɸȕ ŰȄ űǼůȄ ŰȄȎ ȏŬȈȗŭȌȏȎ ȇŬŰǼ-

ůŰŬůȄȎ ůŮ ȉǿŬ űǼůȄ ȏɸȕȑȏȇŰȌȏ ȏȂȍȌȖ, ŬȇȌȈȌȏȅŮǿ ȉǿŬ ȇȍȏůŰǼȈȈȒůȄ ȇŬŰǼ ŰȄȊ 

ɸŮȍŬȆŰǽȍȒ ȅǽȍȉŬȊůȄ (Tcc), ȒȎ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ŰȄȎ ŮȈŮȏȅŮȍǿŬȎ ȇǿȊȄůȄȎ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ 

ȇŬȆ ŰȄȎ ŬȖȋȄůȄȎ ŰȄȎ ŭȌȉȆȇǾȎ ůŰŬȅŮȍȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ŰǽȈȌȎ ŰǾȇŮŰŬȆ ůŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ 

ŰǾȋȄȎ, Tm . ǫȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ ŬȏŰǾ ŰȄ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ ŮǿȊŬȆ: [ bmim ][ PF6], [ bmim ] -

[ TF2N], [ bmim ][ dca ] , [ emim ][ TF2N] ȇŬȆ [ bmmim ][ BF4] [29 ] . ǴŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 2-2 

ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ŰǾȋȄȎ, ɸǾȋȄȎ, ȏŬȈȗŭȌȏȎ ȉŮŰǼɸŰȒůȄȎ ȇŬȆ ȇȍȏ-

ůŰŬȈȈȌɸȌǿȄůȄȎ ȂȆŬ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ ǽȐȌȏȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůŰŮǿ ȉŮ ŰȄ 

ȉǽȅȌŭȌ ŰȄȎ ŭȆŬűȌȍȆȇǾȎ ȅŮȍȉȆŭȌȉŮŰȍǿŬȎ ůǼȍȒůȄȎ (Differential  Scanning  Calori -

metry ) . 

 

ǲǿȊŬȇŬȎ 2 - 2 . ǴȄȉŮǿȌ ŰǾȋȄȎ (Tm), ůȄȉŮǿȌ ɸǾȋȄȎ (Tf), ůȄȉŮǿȌ ȏŬȈȗŭȌȏȎ ȉŮŰǼɸŰȒůȄȎ (Tg) ȇŬȆ 
ůȄȉŮǿȌ ȇȍȏůŰŬȈȈȌɸȌǿȄůȄȎ (Tcc) ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȕɸȒȎ ǽȐȌȏȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůŰŮǿ 
ȉǽůȒ ŭȆŬűȌȍȆȇǾȎ ȅŮȍȉȆŭȌȉŮŰȍǿŬȎ ůǼȍȒůȄȎ [29] . 

ǫȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ Tm /
oC T f /

oC Tcc /
oC Tg /

oC 

[emim][TF 2N]  -17  -50  -61  -92  

[emmim][TF 2N]  25  -25  -  -  

[pmmim][TF 2N]  15  -  -  -82  

[bmim][Cl]  41  -  -  -69  

[bmim][Br]  -  -  -  -50  

[bmim][BF 4]  -  -  -  -85  

[bmim][PF 6]  11  -  -37  -76  

[bmim][TF 2N]  -2 -  -44  -86  

[bmim][tr iflate]  13  -19  -  -  

[bmim][methide]  -  -  -  -65  

[bmim][dca]  -6 -  -29  -90  

[bmmim][BF 4]  37  -  -3 -68  

[bmmim][PF 6]  -  -  -  -58  
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ǴȄȉŬȊŰȆȇǾ ŮɸǿŭȍŬůȄ ůŰȌ ůȄȉŮǿȌ ŰǾȋȄȎ ǽȐŮȆ Ȍ ǼȈȇȏȈȌ-ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄȎ ŰȌȏ 

ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇȌȖ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ, ȇŬȅȗȎ ŮɸȄȍŮǼȃŮȆ ŰȄȊ ŰǼůȄ ŰȌȏ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ ɸȍȌȎ 

ȏŬȈȗŭȄ ȉŮŰǼɸŰȒůȄ ǽȊŬȊŰȆ ŰȄȎ ȇȍȏůŰǼȈȈȒůȄȎ ȇŬŰǼ ŰȄȊ ȑȖȋȄ. ũȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ, Ȅ 

ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ ȉǾȇȌȏȎ ŰȄȎ ŬȈȇȏȈȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ůŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ [RMIM][ BF4]  ȉǽȐȍȆ 

10 ȉŮȅȖȈȆŬ ŮȈŬŰŰȗȊŮȆ ŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŬȈȈŬȂǾȎ űǼůȄȎ, Ȅ ȌɸȌǿŬ ǽȒȎ ŰȌ 2Ȍ ȉŮȅȖȈȆȌ 

ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŮ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŰǾȋȄȎ, ŮȊȗ Ŭɸȕ ŰȌ 3Ȍ ǽȒȎ ŰȌ 9Ȍ ȉŮȅȖȈȆȌ ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŮ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȏŬȈȗŭȌȏȎ ȉŮŰǼɸŰȒůȄȎ. ũȆŬ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŬ Ŭɸȕ 10 ȉŮȅȖȈȆŬ Ȅ ȅŮȍȉȌ-

ȇȍŬůǿŬ ŰǾȋȄȎ ŬȍȐǿȃŮȆ ȊŬ ŬȏȋǼȊŮȆ ŮȊȗ ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ŰŬȏŰȕȐȍȌȊŬ ůȐȄȉŬŰȆůȉȕȎ 

ŮȊŬȊŰȆȌŰȍȌɸȆȇǾȎ űǼůȄȎ (ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 2-1)  [30] . Ǫ ŬȍȐȆȇǾ ŮɸȆȉǾȇȏȊůȄ ŰȌȏ ȏɸȌ-

ȇŬŰŬůŰǼŰȄ ȌŭȄȂŮǿ ůŮ ȉŮǿȒůȄ ŰȌȏ ůȄȉŮǿȌȏ ŰǾȋȄȎ ȈȕȂȒ ŰȄȎ ŮȋŬůȅǽȊȄůȄȎ ŰȒȊ 

ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇȗȊ ŭȏȊǼȉŮȒȊ Coulomb ȇŬȆ ŰȌȏ ůȐȄȉŬŰȆůȉȌȖ ȏŬȈȗŭȌȏȎ ŭȌȉǾȎ ůŰȌ 

ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ. ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ŬȊȅȍŬȇȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ɸȍȌȇŬȈŮǿ 

ǼȊȌŭȌ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ŰǾȋȄȎ ȇŬȅȗȎ ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ Ȅ ȆůȐȖȎ ŰȒȊ ŭȏȊǼȉŮȒȊ ŭȆŬůɸȌ-

ȍǼȎ (van der Waals) ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȉŮȂǼȈȒȊ ŬȈȇȏȈȆȇȗȊ ŬȈȏůǿŭȒȊ, ŮȊȆůȐȖȌȊŰŬȎ ŰȄȊ 

ŬȊǼɸŰȏȋȄ ůŰŬȅŮȍȗȊ ŰȌɸȆȇȗȊ ŭȌȉȗȊ. ǵǽȈȌȎ, ǽȐŮȆ ɸŬȍŬŰȄȍȄȅŮǿ ȕŰȆ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ 

ɸȌȏ ȏɸǼȍȐŮȆ ŭȆŬȇȈǼŭȒůȄ ůŰȄȊ ŬȈȇȏȈȆȇǾ ŬȈȏůǿŭŬ ŰȒȊ ǼȈȇȏȈȌ-ȏɸȌȇŬŰŮůŰȄȉǽȊȒȊ 

ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ Ȅ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŰǾȋȄȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ [31] . Ǳ ǲǿȊŬȇŬȎ 2-3 ɸŬȍŬɸǽȉɸŮȆ ŰȌȊ ŬȊŬȂȊȗůŰȄ ůŮ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűȆȇǽȎ ɸȄȂǽȎ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȌȖ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȌȖ ůȄȉŮǿȒȊ ŰǾȋȄȎ ȇŬȆ ȏŬȈȗŭȌȏȎ ȉŮŰǼɸŰȒůȄȎ ŭȆŬűȕȍȒȊ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ.  

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 2 - 1 . ǨɸǿŭȍŬůȄ ȉǾȇȌȏȎ ŬȈȇȏȈȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ůŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŰǾȋȄȎ ŰȒȊ 
ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ŬȊȆȕȊ [BF4] - ȇŬȆ ȇŬŰȆȕȊ [RnMIM] +, ȕɸȌȏ n = 0 ǽȒȎ 20:  ɸȍŬȂȉŬŰȆȇǼ 
ůȄȉŮǿŬ ŰǾȋȄȎ,  ůȄȉŮǿŬ ȏŬȈȗŭȌȏȎ ȉŮŰǼɸŰȒůȄȎ,  ůȄȉŮǿŬ ůȐȄȉŬŰȆůȉȌȖ űǼůȄȎ ŮȊŬȊŰȆȌ-
ŰȍȌɸȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ ȇȍȏůŰǼȈȈȌȏ ůȉȄȇŰȆȇǾȎ ȉȌȍűǾȎ (enantiotropic smectic ǥ mesophase) [30] . 
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ǲǿȊŬȇŬȎ 2 -3 . ǴȖȊȌȑȄ ŭȆŮȅȊȗȊ ŮȍȂŬůȆȗȊ ȉŮ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȌȖȎ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȌȖȎ ůȄȉŮǿȒȊ ŰǾȋȄȎ 
ȇŬȆ ȏŬȈȗŭȌȏȎ ȉŮŰǼɸŰȒůȄȎ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. 

ǴȏȂȂȍŬűǽŬȎ ǥȊŰȆȇŮǿȉŮȊȌ ȉŮŰȍǾůŮȒȊ ǲȄȂǾ 

Holbrey ȇŬȆ Rogers  21 ůȄȉŮǿŬ ŰǾȋȄȎ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ [32]  

Rooney ȇŬȆ Seddon  9 ůȄȉŮǿŬ ŰǾȋȄȎ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ [33]  

MacFarlane ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ 7 ůȄȉŮǿŬ ŰǾȋȄȎ ɸȏȍȌȈȆŭȆȊȆȇȗȊ ȇŬȆ ŬȉȉȒȊȆȇȗȊ [34]  

Graetzel ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ 25 ůȄȉŮǿŬ ŰǾȋȄȎ ȇŬȆ 9 ȏŬȈȗŭȌȏȎ ȉŮŰǼɸŰȒůȄȎ 

ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ 

[35]  

Dzyuba ȇŬȆ Bartsch  15 ůȄȉŮǿŬ ŰǾȋȄȎ ȇŬȆ 19 ȏŬȈȗŭȌȏȎ ȉŮŰǼɸŰȒůȄȎ 

ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ 

[36]  

Rogers ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ 20  ůȄȉŮǿŬ ŰǾȋȄȎ ȇŬȆ 11 ȏŬȈȗŭȌȏȎ ȉŮŰǼɸŰȒůȄȎ 

ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ 

[25]  

 

 

2.2.2  ŪŮȍȉȆȇǾ ůŰŬȅŮȍȕŰȄŰŬ 

Ǫ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ȇŬȅȌȍǿȃŮȆ ŰȌ ǼȊȒ ȕȍȆȌ ŰȌȏ ŮȖȍȌȏȎ ȏȂȍǾȎ ȇŬŰǼ-

ůŰŬůȄȎ ŮȊȕȎ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ ȇŬȆ ůȏȊǾȅȒȎ ȌȍǿȃŮŰŬȆ ȒȎ Ȅ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ǽȊŬȍȋȄȎ 

(onset  temperatu re )  ŰȄȎ ȇȌȍȏűǾȎ ȉǿŬȎ ȅŮȍȉȌůŰŬȅȉȆȇǾȎ ŬȊǼȈȏůȄȎ (thermal  

gravimetric  analysis , TgA), Ȅ ȌɸȌǿŬ ǽȐŮȆ ŰȌ ɸȈŮȌȊǽȇŰȄȉŬ ŰȌȏ ŮȖȇȌȈȌȏ ɸŮȆȍŬ-

ȉŬŰȆȇȌȖ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȌȖ ȉŮ ȏȑȄȈǾ ŬȊŬɸŬȍŬȂȒȂȆůȆȉȕŰȄŰŬ. ǲȌȈȈǽȎ űȌȍǽȎ ŰŬ ȅŮȍ-

ȉȌȂȍŬűǾȉŬŰŬ ȏɸȌŭŮȆȇȊȖȌȏȊ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄ ůŮ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȐŬȉȄȈȕŰŮȍȄ Ŭɸȕ ŬȏŰǾȊ 

ŰȄȎ ǽȊŬȍȋȄȎ (onset ), ȕɸȌȏ ůŮ ŬȏŰǽȎ ŰȆȎ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ Ȅ ȆůȌȅŮȍȉȆȇǾ ůŰŬȅȉȆȇǾ 

ŬȊǼȈȏůȄ ɸŬȍǽȐŮȆ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ȍŮŬȈȆůŰȆȇǾ ŮȇŰǿȉȄůȄ ŰȄȎ ȅŮȍȉȆȇǾȎ ůŰŬȅŮȍȕŰȄŰŬȎ. 

ũȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ, Ȅ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ǽȊŬȍȋȄȎ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌůŰŬȅȉȆȇǾȎ ŬȊǼȈȏůȄȎ ȂȆŬ ŰȌ 

ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ emim BF4 ŮǿȊŬȆ 445 ȌC, ŮȊȗ ŰȌ ȆůȌȅŮȍȉȆȇȕ ɸŮǿȍŬȉŬ ŭŮǿȐȊŮȆ ȕŰȆ ŰȌ ǿŭȆȌ 

ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ŬɸȌůȏȊŰǿȅŮŰŬȆ ůŮ 0.0130 wt .%/ min  ůŰȌȏȎ 250 ȌC. Ǫ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȄȎ 

ȉŮȅȕŭȌȏ ŬȏŰǾȎ ŮǿȊŬȆ ŬɸŬȍŬǿŰȄŰȄ ůŮ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ ɸȌȏ ŬɸŬȆŰȌȖȊ ȉŬȇȍȌɸȍȕȅŮůȉȄ 

ůŰŬȅŮȍȕŰȄŰŬ ȇŬȆ ůŮ ůȐŮŰȆȇǼ ȏȑȄȈǽȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ [ 28] . 

ǵŬ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŮǿȊŬȆ ůŰŬȅŮȍǼ ȉǽȐȍȆ ŰȌȏȎ 400 ȌC. Ǫ ȏȑȄȈǾ ŬȏŰǾ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ŰŬ ȇŬȅȆůŰǼ ȆŭŬȊȆȇǼ ȂȆŬ ȐȍǾůȄ ȒȎ ȏȂȍǼ ŬɸȌȅǾȇŮȏůȄȎ 

ȅŮȍȉȕŰȄŰŬȎ. Ǫ ȅŮȍȉȆȇǾ ůŰŬȅŮȍȕŰȄŰŬ ŮȋŬȍŰǼŰŬȆ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ Ŭɸȕ ŰȄ űȖůȄ ŰȒȊ 

ŬȊȆȕȊŰȒȊ ɸŬȍǼ ŰȒȊ ȇŬŰȆȕȊŰȒȊ ȇŬȆ ůȖȉűȒȊŬ ȉŮ ŰȌȏȎ Singh  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [37]  

ŮȈŬŰŰȗȊŮŰŬȆ ȉŮ ŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ȏŭȍȌűȆȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ŰȌȏ ŬȊȆȕȊŰȌȎ. ǱȆ Huddleston  ȇŬȆ 

ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [25]  ɸȍȌůŭȆȕȍȆůŬȊ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ǼȈȇȏȈȌ-ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇȗȊ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, Ŭɸȕ ŰȆȎ ȌɸȌǿŮȎ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ȕŰȆ ŰȌ ŬȊȆȕȊ ȇŬȅȌȍǿȃŮȆ ŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ 

ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ, ŮȊȗ ŰȌ ȇŬŰȆȕȊ ǽȐŮȆ ɸȌȈȖ ȈȆȂȕŰŮȍȄ ŮɸǿŭȍŬůȄ. ũȆŬ ŰŬ ɸȈǽȌȊ ȇȌȆȊǼ 

ŬȊȆȕȊŰŬ, Ȅ ůŮȆȍǼ ȉŮȆȌȖȉŮȊȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ȕɸȒȎ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ 

ǿŭȆŬ ŮȍȂŬůǿŬ ŮǿȊŬȆ: TF2N >  BF4 >  PF6 >  ŬȈȌȂȕȊŬ. ǫŭȆŬǿŰŮȍŬ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ 

ŬȊȆȕȊŰŬ ŬȈȌȂȕȊȌȏ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ŬȍȇŮŰǼ ȐŬȉȄȈȕŰŮȍŮȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ, 

ŰȄȎ ŰǼȋȄȎ ŰȒȊ 100-150 Ǭ ȉȆȇȍȕŰŮȍŮȎ Ŭɸȕ ŰŬ ȏɸȕȈȌȆɸŬ ŬȊȆȕȊŰŬ. ũȆŬ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ 
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ȏȂȍǼ ȉŮ ȇŬŰȆȕȊŰŬ ɸȏȍȆŭȆȊǿȌȏ [27]  ȇŬȆ ŰŮŰȍŬ-ŬȈȇȏȈȌűȒůűȒȊǿȌȏ [38]  ǽȐȌȏȊ 

ɸȍȌůŭȆȌȍȆůŰŮǿ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȏȑȄȈǽȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ. Ǫ ɸŬȍȌȏůǿŬ 

ȌȋŮȆŭȒŰȆȇǾȎ ŬŰȉȕůűŬȆȍŬȎ (O2) ůŮ ůȖȂȇȍȆůȄ ȉŮ ŬŭȍŬȊǽȎ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ (N2) ŭŮȊ ǽȐŮȆ 

ůȄȉŬȊŰȆȇǾ ŮɸǿŭȍŬůȄ ůŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ȉŮȍȆȇȗȊ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇȗȊ 

ŬȈǼŰȒȊ [39] , ŮȊȗ ŬȊŰǿȅŮŰŬ ȇǼɸȌȆŬ ǼȈȈŬ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȏɸȕ ůȏȊȅǾȇŮȎ 

ɸŬȍȌȏůǿŬȎ O2 ŬɸȌůȏȊŰǿȅŮȊŰŬȆ ůŮ ȐŬȉȄȈȕŰŮȍŮȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ [40] . Ǳ ǲǿȊŬȇŬȎ 2-4 

ɸŬȍŬɸǽȉɸŮȆ ŰȌȊ ŬȊŬȂȊȗůŰȄ ůŮ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűȆȇǽȎ ɸȄȂǽȎ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȌȖ ɸȍȌůŭȆ-

ȌȍȆůȉȌȖ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ŭȆŬűȕȍȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. 

ǲǿȊŬȇŬȎ 2 - 4 . ǴȖȊȌȑȄ ŭȆŮȅȊȗȊ ŮȍȂŬůȆȗȊ ȉŮ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ȅŮȍȉȆȇǾȎ ůŰŬȅŮȍȕ-
ŰȄŰŬȎ ŭȆŬűȕȍȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. 

ǴȏȂȂȍŬűǽŬȎ ǥȊŰȆȇŮǿȉŮȊȌ ȉŮŰȍǾůŮȒȊ ǲȄȂǾ 

Rogers ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ 22 ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ [25]  

Rogers ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ 6 ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ ŭȆǼűȌȍȌȏȎ 

ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰŮȎ ȇŬȆ ŬȊȆȕȊ PF6
- 

[41]  

Van Valkenburg ȇŬȆ 

ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ 

3 ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ ȅŮȍȉȌůŰŬȅȉȆȇǾ 

ȇŬȆ ȆůȌȅŮȍȉȆȇǾ ůŰŬȅȉȆȇǾ ŬȊǼȈȏůȄ 

[42]  

 

2.2.3  ǲȏȇȊȕŰȄŰŬ 

ǥɸȕ ŰȆȎ űȏůȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ Ȅ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ǽȐŮȆ ȉŮȈŮŰȄȅŮǿ 

ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ, ȈȕȂȒ ŰȄȎ ŬɸŬǿŰȄůȄȎ ȂȊȗůȄȎ ŰȄȎ ůȐŮŭȕȊ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ŮűŬȍȉȌȂǾ. ǥȊ ȇŬȆ 

ŮǿȊŬȆ ŭȆŬȅǽůȆȉŬ ŬȍȇŮŰǼ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ ůŮ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŭȒȉŬ-

ŰǿȌȏ, ȈǿȂŮȎ ŮǿȊŬȆ ȌȆ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ. ǥɸȕ ŬȊǼȈȏůȄ ŰȄȎ 

ȁǼůȄȎ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ IL  Thermo  database  [43]  ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ȕŰȆ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ɸŮȆȍŬȉŬ-

ŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȂȆŬ 88 ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǼ ȇŬȅŬȍǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. ǹůŰȕůȌ, ȌȆ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŮȎ 

ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȆȎ ŮɸȆȇŮȊŰȍȗȊȌȊŰŬȆ ůŮ ǽȊŬ ɸŮȍȆȌȍȆůȉǽȊȌ ŬȍȆȅȉȕ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊĘ ȂȆŬ 

ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ 43 ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǽȎ ŮȍȂŬůǿŮȎ ȉŮ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ ȂȆŬ ŰȌ 

ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ bmimPF 6 Ǿ 50 ɸȄȂǽȎ ȂȆŬ ŰȌ bmimBF 4 ŮȊȗ ŮȈǼȐȆůŰŬ ŮǿȊŬȆ ŰŬ 

ŭŮŭȌȉǽȊŬ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ ȊǽȒȊ, ŮȊŬȈȈŬȇŰȆȇȗȊ ȇŬȆ űȆȈȆȇȗȊ ůŰȌ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ.  

ǨɸȆɸȍȕůȅŮŰŬ, ŰŬ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŬ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ ŬȊŬűǽȍȌȊŰŬȆ ůŮ ůȏȊ-

ȅǾȇŮȎ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊŰȌȎ, ŮȊȗ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ȇŬȆ ɸǿŮůȄȎ ɸŬȍŬ-

ȉǽȊȌȏȊ ŮȈǼȐȆůŰŮȎĘ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ȂȆŬ 37 ȉȕȊȌ ȇŬȅŬȍǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȇŬȆ ůȏȊǾȅȒȎ Ŭɸȕ 

ȉǿŬ ȉȕȊȌ ŮȍȂŬůǿŬ [44] . ǥɸȕ ůȖȂȇȍȆůȄ ŰȒȊ ȉŮŰȍǾůŮȒȊ ȂȆŬ ŰŬ ǿŭȆŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȉŮŰŬȋȖ 

ȉŮŰȍǾůŮȒȊ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȗȊ ɸȄȂȗȊ ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ ŬȋȆȌůȄȉŮǿȒŰŮȎ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ, ŰȆȎ 

ȌɸȌǿŮȎ Ȍ Santiago  Aparicio  ȇŬȆ ȌȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ ŰȌȏ [44]  ŬɸȌŭǿŭȌȏȊ ŰȕůȌ ůŰȄȊ 

ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ůȇŮȏŬůȉǼŰȒȊ ȕůȌ ȇŬȆ ůŰȄ ȉǽȅȌŭȌ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȌȖ. Ǫ ȇŬȅŬȍȕ-

ŰȄŰŬ ŮǿȊŬȆ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȎ ɸȌȏ ŮɸȄȍŮǼȃŮȆ ŰȌ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ŰȄȎ ȉǽŰȍȄůȄȎ ȇǼȅŮ ȆŭȆȕ-

ŰȄŰŬȎ, ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ȕȉȒȎ Ȍ Seddon  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ ŰȌȏ [45]  

ǽȐȌȏȊ ŬɸȌŭŮǿȋŮȆ ȕŰȆ ŬȏȋȄȉǽȊȄ ɸŮȍȆŮȇŰȆȇȕŰȄŰŬ ůŮ ȊŮȍȕ ȌŭȄȂŮǿ ůŮ ȉŮǿȒůȄ ŰȄȎ 

ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ.  
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ǴŰȄȊ ɸȈŮȆȌȑȄűǿŬ ŰȌȏȎ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŮǿȊŬȆ ɸȏȇȊȕŰŮȍŬ Ŭɸȕ ŰȌ ȊŮȍȕ ȉŮ ŰȆȎ 

ŰȆȉǽȎ ŰȒȊ ɸȏȇȊȌŰǾŰȒȊ ŰȌȏȎ ůŮ ůȏȊȅǾȇŮȎ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊŰȌȎ ȊŬ ȇȏȉŬǿȊȌȊŰŬȆ ȉŮŰŬȋȖ 

1.05  ȇŬȆ 1.56  gĿcm -3 [46, 47] . ǬŬŰǼ ȇŬȊȕȊŬ, Ȅ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ŰȌ 

ǿŭȆȌ ŬȊȆȕȊ ȉŮȆȗȊŮŰŬȆ ȉŮ ŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ ȕȂȇȌȏ ŰȌȏ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ. ũȆŬ 

ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ, ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ǼȈȇȏȈȌ-ȏɸȌȇŬ-

ŰŬůŰǼŰȄ, Ȅ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ȉŮȆȗȊŮŰŬȆ ůȏůŰȄȉŬŰȆȇǼ ȉŮ ŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ ȉǾȇȌȏȎ ŰȄȎ 

ŬȈȇȏȈȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ, ȕɸȒȎ űŬǿȊŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 2-2. ȕɸȌȏ Ȅ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ 

ŰȌȏ emimTF 2N ŮǿȊŬȆ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ Ŭɸȕ ŬȏŰǾ ŰȌȏ bmimTF 2N. 

ǨɸȆɸȍȕůȅŮŰŬ, Ȅ ŮȆůŬȂȒȂǾ ŮȊȕȎ ŰȍǿŰȌȏ ǼȈȇȏȈȌ-ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ůŰȌ ȆȉȆŭŬȃȕȈȆȌ ȉŮȆȗ-

ȊŮȆ ŰȄȊ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ȕɸȒȎ űŬǿȊŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄ ůȖȂȇȍȆůȄ ŰȒȊ emimTF 2N ȇŬȆ 

emmimTF 2N ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ůŰȌ ǿŭȆȌ ŭȆǼȂȍŬȉȉŬ. 

Ǫ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ŬȊȆȕȊŰȌȎ ȂȆŬ ȉǿŬ ůŮȆȍǼ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ȇŬŰȆȕȊ ŰȌ bmim +  

ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ ůŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 2-3. ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ Ȅ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ ȉŮ 

ŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ ȉȌȍȆŬȇȌȖ ȁǼȍȌȏȎ ŰȒȊ ŬȊȆȕȊŰȒȊ: ȕůȌ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȌ ŮǿȊŬȆ ŰȌ ŬȊȆȕȊ 

ŰȕůȌ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŮǿȊŬȆ ȇŬȆ Ȅ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ. ǵŬ ȉȌȍȆŬȇǼ ȁǼȍȄ 

ŰȒȊ ŬȊȆȕȊŰȒȊ dca , BF4, PF6, triflate , TF2N ȇŬȆ methide  ŮǿȊŬȆ (66.0, 86.8, 145.0, 

149.1, 280.1 ȇŬȆ 41 1.2) gĿmol -1, ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ. Ǫ ŰǼůȄ ŬȏŰǾ ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȂȆŬ 

ŬȊȆȕȊŰŬ ŬȏŰǾȎ ŰȄȎ űȖůȄȎ, ŭȄȈŬŭǾ ȂȆŬ ŬȊȆȕȊŰŬ ůȐŮŰȆȇǼ ȉȆȇȍǼ ȇŬȆ, ȇȏȍǿȒȎ, ȐȒȍǿȎ 

ȉŮȂǼȈŮȎ ȇŬȆ ɸȌȈȖɸȈȌȇŮȎ ŬȈȏůǿŭŮȎ, ŰŬ ȌɸȌǿŬ ȉɸȌȍȌȖȊ ȊŬ ȇŬŰŬȈǼȁȌȏȊ ŮȏȊȌȓȇǽȎ ȇŬȆ 

ȉȆȇȍǾȎ ŬɸȕůŰŬůȄȎ ȅǽůŮȆȎ ȂȖȍȒ Ŭɸȕ ŰȌ ȇŬŰȆȕȊ, ŮɸȆűǽȍȌȊŰŬȎ ǽŰůȆ ȏȑȄȈǽȎ 

ɸȏȇȊȕŰȄŰŮȎ. Ǫ ǿŭȆŬ ŰǼůȄ ŭŮȊ ŬȊŬȉǽȊŮŰŬȆ ȊŬ ȆůȐȖŮȆ ȂȆŬ ŬȊȆȕȊŰŬ ȉŮ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ 

ȉŮȂǼȈŮȎ ŬȈȇȏȈȆȇǽȎ ŬȈȏůǿŭŮȎ, ȕɸȒȎ ŬȏŰǼ ɸȌȏ ɸȍȌŰǼȅȄȇŬȊ Ŭɸȕ ŰȌȊ Wasserscheid  

ȇŬȆ ŰȌȏȎ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ ŰȌȏ (octylsulfate ) [48] . ǥɸȕ ŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 2-4 ȕɸȌȏ 

ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ɸȏȇȊȕŰȄŰŮȎ ŭȆŬűȕȍȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ ŰȄȎ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ŮǿȊŬȆ ŮȉűŬȊǽȎ ȕŰȆ ȂȆŬ ŰŬ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ Ȅ ŮȋǼȍŰȄůȄ ŮǿȊŬȆ 

ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȉȆȇȍǾ. Ǳ ǲǿȊŬȇŬȎ 2-5 ɸŬȍŬɸǽȉɸŮȆ ŰȌȊ ŬȊŬȂȊȗůŰȄ ůŮ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűȆȇǽȎ 

ɸȄȂǽȎ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȌȖ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȌȖ ŰȄȎ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ ŭȆŬűȕȍȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 2 -2 . ǨɸǿŭȍŬůȄ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ůŰȄȊ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ 

TF2N ŬȊȆȕȊ:  emimTF 2N,  emmimTF 2N,  pmmimTF 2N, bmimTF 2N [29] . 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 2 -3 . ǨɸǿŭȍŬůȄ ŬȊȆȕȊŰȌȎ ůŰȄȊ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ȇŬŰȆȕȊ bmim + :  

bmimmethide ,  bmimTF 2N,  bmimPF 6,  bmimtriflate  [29]   bmimBF 4,  bmimdca  

[29] . 

 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 2 - 4 . ǨȋǼȍŰȄůȄ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ Ŭɸȕ ŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ: 

 bmimmethide ,  emimTF 2N,  emmimTF 2N ,  pmmimTF 2N [29]   bmim TF2N ,  

bmimPF 6,  bmimtriflate ,  bmmimPF 6,  bmimBF 4,  bmmimBF 4,  bmimdca . [29] . 
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ǲǿȊŬȇŬȎ 2 - 5 . ǴȖȊȌȑȄ ŭȆŮȅȊȗȊ ŮȍȂŬůȆȗȊ ȉŮ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ ŭȆŬűȕȍȒȊ 
ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. 

ǴȏȂȂȍŬűǽŬȎ ǥȊŰȆȇŮǿȉŮȊȌ ȉŮŰȍǾůŮȒȊ ǲȄȂǾ 

Trulove ȇŬȆ Mantz  39 ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ 

22 ȉȄ-ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ (ȉǿŬ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ) 

[49]  

Rooney ȇŬȆ Seddon  32 ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ (ȉǿŬ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ) [33]  

Seddon ȇŬȆ 

ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ 

24 ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ (ɸȍȗŰȄ ŬȊŬűȌȍǼ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇȗȊ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ) 

[45]  

Dzyuba ȇŬȆ Bartsch  19 ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ  

3 ȉŮ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇǽȎ ɸŬȍŬȉǽŰȍȌȏȎ 

[50]  

Roger s ȇŬȆ 

ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ 

14 ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ (ȉǿŬ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ) [25]  

 

2.2.4  ǫȋȗŭŮȎ 

ǵȌ ȆȋȗŭŮȎ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ŰȄȊ ɸȈǽȌȊ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ űȏůȆȇȌȐȄȉȆȇǾ ȆŭȆȕŰȄŰŬ ȉŮŰŬűȌȍǼȎ ȂȆŬ 

ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇȕ ůȐŮŭȆŬůȉȕ ȉȌȊǼŭȒȊ, ȂȆŬ ŰȄȊ ŬȊǼȈȏůȄ ŰȄȎ ŬɸȌŰŮȈŮůȉŬŰȆȇȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ 

ȍŮȏůŰȗȊ ůŮ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ ȕɸȒȎ ŰŬ ȈȆɸŬȊŰȆȇǼ, ȂȆŬ ŰȄ ȉŮȈǽŰȄ ŭȆŮȍȂŬůȆȗȊ ȉŮŰŬűȌȍǼȎ 

ȉǼȃŬȎ ȇŬȆ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ, ȂȆŬ ŰȌ ůȐŮŭȆŬůȉȕ ŮȋȌɸȈȆůȉȌȖ, ȕɸȒȎ ůȏůŰǾȉŬŰŬ ǼȊŰȈȄůȄȎ ȇŬȆ 

ȉǽŰȍȄůȄȎ ȍȌǾȎ.  

ǞȊŬ Ŭɸȕ ŰŬ ȁŬůȆȇǼ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇǼ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŮǿȊŬȆ ŰȌ ȏȑȄȈȕ 

ȆȋȗŭŮȎ ŰȌȏȎ, ŰȌ ȌɸȌǿȌ ůȏȐȊǼ ŮǿȊŬȆ ŭȖȌ ȉŮ ŰȍŮȆȎ ŰǼȋŮȆȎ ȉŮȂǽȅȌȏȎ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȌ Ŭɸȕ 

ŬȏŰȕ ŰȒȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ɸȌȏ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ȇŬŰǼ ȇȕȍȌȊ ůŰȄ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ 

[51] . ǥȏŰȕ ŰȌ ȏȑȄȈȕ ȆȋȗŭŮȎ ȅŬ ȉɸȌȍȌȖůŮ ȊŬ ȅŮȒȍȄȅŮǿ ȉŮȆȌȊǽȇŰȄȉŬ ȂȆŬ ȇǼɸȌȆŮȎ 

ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇǽȎ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ, ȇŬȅȗȎ ȅŬ ȉɸȌȍȌȖůŮ ȊŬ ŮɸȄȍŮǼůŮȆ ŬȍȊȄŰȆȇǼ ŭȆŮȍȂŬůǿŮȎ, 

ȕɸȒȎ ŰȄȊ ǼȊŰȈȄůȄ, ŰȄȊ ŬȊǼȉȆȋȄ, ŰȄȊ ŬȊǼŭŮȏůȄ, ŰȄ ȅǽȍȉŬȊůȄ ȇŬȆ ŰȄ ȉŮŰŬűȌȍǼ 

ȉǼȃŬȎ. ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ŰŬ ȏȑȄȈǼ ȆȋȗŭȄ ŮȏȊȌȌȖȊ ŰȄ ȐȍǾůȄ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ůŮ 

ǼȈȈŮȎ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ, ȕɸȒȎ ŰŬ ȈȆɸŬȊŰȆȇǼ. ǲŬȍȕȈŬ ŬȏŰǼ, ȕɸȒȎ ȇŬȆ ȇǼȅŮ ŮɸȆȉǽȍȌȏȎ 

ȆŭȆȕŰȄŰŬ, ǽŰůȆ ȇŬȆ ŰȌ ȆȋȗŭŮȎ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ȍȏȅȉȆůŰŮǿ ȉŮ ŰȌȊ ȇŬŰǼȈȈȄȈȌ ůȏȊŭȏŬůȉȕ 

ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ȇŬȆ ŬȊȆȕȊŰȌȎ ȗůŰŮ ȊŬ ŬȊŰŬɸȌȇȍǿȊŮŰŬȆ ůŰȆȎ ŬȊǼȂȇŮȎ ŰȄȎ ȇǼȅŮ ŮɸȆȉǽȍȌȏȎ 

ŮűŬȍȉȌȂǾȎ.  

ǱȆ ŰȆȉǽȎ ȆȋȗŭȌȏȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŮȇŰȆȉǼŰŬȆ ȕŰȆ ȇŬȈȖɸŰȌȏȊ ǽȊŬ ŮȖȍȌȎ Ŭɸȕ 

10  cP ǽȒȎ 1000 cP ůŮ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŭȒȉŬŰǿȌȏ. ǨǿȊŬȆ ůȏȂȇȍǿůȆȉŮȎ ȉŮ ŬȏŰǽȎ ŰȒȊ 

ȈŬŭȆȗȊ, ŮȊȗ ŮǿȊŬȆ ȇŬŰǼ ɸȌȈȖ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍŮȎ Ŭɸȕ ŬȏŰǽȎ ŰȌȏ ȊŮȍȌȖ (0.895 cP ůŰȌȏȎ 

25  oC [52] ) ȇŬȆ ŰȒȊ ůȏȉȁŬŰȆȇȗȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ (ɸ.Ȑ. 0.60  cP, 0.55 cP ȇŬȆ 

4.31 cP ȂȆŬ ŰȌ ŰȌȈȌȏǽȊȆȌ, ŰȄ ȉŮȅŬȊȕȈȄ ȇŬȆ ŰȄȊ Ű-ȁȌȏŰŬȊȕȈȄ ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ, ůŰȌȏȎ 25 
oC [52 ]  ). ǨȊŭŮȆȇŰȆȇǼ ŬȊŬűǽȍȌȊŰŬȆ ȌȆ ŰȆȉǽȎ ȆȋȗŭȌȏȎ ŰȍȆȗȊ Ŭɸȕ ŰŬ ɸȈǽȌȊ 

ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊŬ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ůŰȌȏȎ 25 ȌC: 271 cP ȂȆŬ ŰȌ [bmim][PF6], 

108  cP ȂȆŬ ŰȌ [bmim][BF4] ȇŬȆ 51 cP ȂȆŬ ŰȌ [bmim][TF2N]  [43] . ǵŬ ŭŮŭȌȉǽȊŬ 

ȆȋȗŭȌȏȎ ůŰȄ ŭȆŮȅȊǾ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ ŮȋŬȇȌȈȌȏȅȌȖȊ ŬȇȕȉŬ ȇŬȆ ůǾȉŮȍŬ ȊŬ ŮǿȊŬȆ 
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ůȐŮŰȆȇǼ ȈǿȂŬ. ǴŰȄ ȁǼůȄ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ IL  Thermo  [43]  ŬȊŮȏȍǿůȇȌȊŰŬȆ ŰȆȉǽȎ ȉȕȊȌ ȂȆŬ 

80 ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ȌȆ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŮȎ Ůȇ ŰȒȊ ȌɸȌǿȒȊ ŬȊŰȆůŰȌȆȐȌȖȊ ůŮ ŬŰȉȌůűŬȆȍȆȇǾ 

ɸǿŮůȄ ȇŬȆ ȉȆȇȍȕ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇȕ ŮȖȍȌȎ. Ǫ ȂȊȗůȄ ŰȄȎ ŮɸǿŭȍŬůȄȎ ŰȄȎ ɸǿŮůȄȎ ȇŬȆ ŰȄȎ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ŮǿȊŬȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ, ȇŬȅȗȎ ŬűŮȊȕȎ ŰȌ ȆȋȗŭŮȎ ŮǿȊŬȆ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ 

ŮȏŬǿůȅȄŰȌ ůŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȇŬȆ ŬűŮŰǽȍȌȏ ŬȍȇŮŰǽȎ ŮǿȊŬȆ ȌȆ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ ůŮ ůȏȊ-

ȅǾȇŮȎ ȏȑȄȈǾȎ ɸǿŮůȄȎ ȂȆŬ ŰȆȎ ȌɸȌǿŮȎ ǽȐȌȏȊ ɸȍȌŰŬȅŮǿ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. Ǫ ŮȋǼȍŰȄůȄ 

ŰȌȏ ȆȋȗŭȌȏȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ Ŭɸȕ ŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŮǿȊŬȆ ɸȌȈȏɸȈȌȇȕŰŮȍȄ 

ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ȉȌȍȆŬȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ, ȇŬȅȗȎ ŰŬ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŬ ŭŮȊ ŬȇȌȈȌȏȅȌȖȊ ůȏȊǾ-

ȅȄ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ Arrhenious . ǲȍȌȎ ŰȌȖŰȌ, ůŰȆȎ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŮȎ ȉŮȈǽŰŮȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬ-

ůȆŬȇǾȎ ŮȋǼȍŰȄůȄȎ ŰŬ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȆȋȗŭȌȏȎ ůȏůȐŮŰǿȃȌȊŰŬȆ ȉŮ ŰȄȊ ŮȋǿůȒůȄ Vogel -

Tammann -Fulcher  (VTF), Ȅ ȌɸȌǿŬ ŮȉɸŮȍȆǽȐŮȆ ȉǿŬ ŮɸȆɸȍȕůȅŮŰȄ ɸȍȌůŬȍȉȕůȆȉȄ 

ɸŬȍǼȉŮŰȍȌ. 

ǴŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 2-5 ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ ŰȌ ȆȋȗŭŮȎ ŭȆŬűȕȍȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ 

ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ. ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ Ȅ ŮȋǼȍŰȄůȄ ŮǿȊŬȆ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ, 

ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȂȆŬ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ȉȆȇȍȕŰŮȍŮȎ ŰȒȊ 300 Ǭ, ȕɸȌȏ ŮȉűŬȊǿȃȌȊŰŬȆ ȉŮȂǼȈŮȎ 

ȇȈǿůŮȆȎ ŰȒȊ ȇŬȉɸȏȈȗȊ. ǮŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŮȏŬȆůȅȄůǿŬ ůŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ 

ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ ȏȑȄȈǽȎ ŰȆȉǽȎ ȆȋȗŭȌȏȎ. ǵȄ ȉŮȂǼȈȄ ŬȏŰǾ ŮȋǼȍŰȄůȄ ŰȌȏ ȆȋȗŭȌȏȎ 

ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ Ŭɸȕ ŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ǽȐȌȏȊ ȏɸȌŭŮǿȋŮȆ ŬȍȇŮŰǽȎ ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȆȎ 

[53 -56] . ǱȆ ŬȊŬűȌȍǽȎ ůȐŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰȄȊ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȄȎ ɸǿŮůȄȎ ŮǿȊŬȆ ŬȍȇŮŰǼ ȈȆȂȕŰŮȍŮȎ. 

ũŮȊȆȇǼ ŰȌ ȆȋȗŭŮȎ ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ ȉŮ ŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ɸǿŮůȄȎ, ȕɸȒȎ űŬǿȊŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌ 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 2-6, ȇŬȆ ŮɸȆɸȈǽȌȊ ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ŰȌ ȆȋȗŭŮȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ 

[C 4mim][P F6], [C 6mim][PF 6], [C 8mim][BF 4]  ȇŬȆ [C 8mim][PF 6]  ȉŮŰŬȁǼȈȈŮŰŬȆ 

ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ȉŮ ŰȄȊ ɸǿŮůȄ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŬȏŰȕ ŰȒȊ [C 4mim][BF 4] ȇŬȆ 

[C 4mim][ TF2N]  [57] . 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 2 -5 . ǨɸǿŭȍŬůȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ůŰȌ ȆȋȗŭŮȎ ŭȆŬűȕȍȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, ȕɸȌȏ 2: 
[S 133 ][DCA],  5:  [N 111, 3OCl][ TF2N],  6: [N 111, (CH 2) 2OOCCH3][NTf 2],  7:  [S 11 ,CH2COOC2H5] -
[NTf 2], 8:  [S 222 ][NTf 2],  9:  [S 11 ,CH2C[tbond]CH][NTf 2],  10:  [C 2mim][NTf 2], 11: [C 4mim] -
[NTf 2], 13: [C 4C1mim][NTf 2], 14: [C 6C1mim][NTf 2],  15:  [C 1(2 o2)pyr][NTf 2],  16:  [C 4C1pyr] -
[NTf 2],  19:  [C 4C1mim][BF 4],  20:  [ iC=4 mim][BF 4], 21: [C 4py][BF 4],  24:  [C 1mim][C 1SO4], 26: 
[C 2mim][C 2SO4], 27: [C 2py][C 2SO4],  32:  [N HHH,C2OH][OAc],  39:  [C 4mim][SbF 6], 40:  
[C 4mim][T FO], 42:  [C 3C1pyr][FSI]  [57] . 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 2 -6 . ǨɸǿŭȍŬůȄ ɸǿŮůȄȎ ůŰȌ ȆȋȗŭŮȎ ŭȆŬűȕȍȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ůŰȌȏȎ 323.15 Ǭ 
[57] . 

 

ǴȐŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰȌȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȕ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ ŰȌȏ ȆȋȗŭȌȏȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, 

ȕȉȌȆŬ ȉŮ ŰȄȊ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ɸȌȏ ŬȊŬűǽȍȅȄȇŮ ɸȍȌȄȂȌȏȉǽȊȒȎ, ŰȕůȌ Ȅ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ 

ȉǽȅȌŭȌȎ ȕůȌ ȇŬȆ Ȅ ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ŮȇǼůŰȌŰŮ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ ŮɸȄȍŮǼȃȌȏȊ 

ůȄȉŬȊŰȆȇǼ ŰȌ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ. ǨȊŭŮȆȇŰȆȇǼ ŬȊŬűǽȍŮŰŬȆ ȕŰȆ Ȅ ŬɸȕȇȈȆůȄ ȉŮŰŬȋȖ ŭȆŬűȌ-

ȍŮŰȆȇȗȊ ɸȄȂȗȊ ůŰȌ ȆȋȗŭŮȎ ŰȌȏ bmimPF 6 űŰǼȊŮȆ ŰȌ 30%. 

ǵȌ ȆȋȗŭŮȎ ȇŬȅȌȍǿȃŮȆ ŰȕůȌ ŰȌ ȇŬŰȆȕȊ ȕůȌ ȇŬȆ ŰȌ ŬȊȆȕȊ. ũȆŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ 

ǽȐȌȏȊ ŰȌ ǿŭȆȌ ŬȊȆȕȊ ǽȐŮȆ ɸŬȍŬŰȄȍȄȅŮǿ ȕŰȆ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ŬȈȇȏȈȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ŰȌȏ 

ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ȌŭȄȂŮǿ ůŮ ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ ȆȋȗŭȌȏȎ. ǥȏŰȕ ŬɸȌŭǿŭŮŰŬȆ ůŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȒȊ 

ŭȏȊǼȉŮȒȊ ŭȆŬůɸȌȍǼȎ ȕůȌ ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ Ȅ ŬȈȇȏȈȆȇǾ ŬȈȏůǿŭŬ ɸȌȏ ȌŭȄȂŮǿ ȇŬȆ ůŰȄȊ 

ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ ȆȋȗŭȌȏȎ [35, 58, 59] . ǴŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 2-7 ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ Ȅ ŮɸǿŭȍŬůȄ 

ŬȏŰǾ ȂȆŬ ɸȈȄȅȗȍŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȉȕȊȌ ȉǿŬ ŬɸȕȇȈȆůȄ Ŭɸȕ ŰȄȊ 

ɸȍȌŬȊŬűŮȍȅŮǿůŬ ɸŬȍŬŰǾȍȄůȄ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ ŬǿȅȏȈȌ-ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ 

(ŭȄȈŬŭǾ ȂȆŬ n=2) , ȕɸȌȏ ŰȌ ȆȋȗŭŮȎ (Ȅ)  ȉŮȆȗȊŮŰŬȆ ůŮ ůȐǽůȄ ȉŮ ŰȌ ȉǽȅȏȈȌ-

ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ (n=1), ɸ.Ȑ. Ȅ([C1mim][TF 2N])=44  cP >  Ȅ([C2mim][TF 2N])=37cP, 

Ȅ([C1mim][CF 3BF3])=27  cP > Ȅ([C2mim][CF 3BF3])=26  cP, Ȅ([C1mim]-

[C 2F5BF3])=33 cP  >  Ȅ([C2mim][C 2F5BF3])=27  cP. ǵȌ űŬȆȊȕȉŮȊȌ ŬȏŰȕ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ 

ȌűŮǿȈŮŰŬȆ ůŰȄ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŮȏŮȈȆȋǿŬ ŰȌȏ ŬǿȅȏȈȌ-ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ ůŰȌ 

ȐȗȍȌ (ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌȏȎ ȁŬȅȉȌȖȎ ŮȈŮȏȅŮȍǿŬȎ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ), Ȅ ȌɸȌǿŬ ŬȊŰŬȂȒȊǿȃŮŰŬȆ 

ŰȆȎ ŭȏȊǼȉŮȆȎ ŭȆŬůɸȌȍǼȎ.  
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 2 - 7 . ǨɸǿŭȍŬůȄ ȉǾȇȌȏȎ ŬȈȇȏȈȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ůŰȌ ȆȋȗŭŮȎ ŭȆŬűȕȍȒȊ 
ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. ǵŬ ȆȋȗŭȄ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ [Cnmim][TF 2N], [C nmim][TFO] ȇŬȆ 
[C npy][BF 4] ŬȊŰȆůŰȌȆȐȌȖȊ ůŰȌȏȎ 293 K, ŰȒȊ [Cnmim][BF 4], [C nmim][DCA], [C nmim] -
[CF 3BF3], [C nmim][C 2F5BF3], [N 111,n ][TF 2N], [N HHH,n ][HCOO], [N 222,n ][TF 2N], [ N113ô,n][TF 2N], 
[C nC1pyr][DCA], [C n

3C1py][TF 2N] ůŰȌȏȎ 298 Ǭ, ŰȌȏ [CnC1pyr][TF 2N] ůŰȌȏȎ 303 Ǭ ȇŬȆ ŰȌȏ 
[C npy][ TF2N] ůŰȌȏȎ 353 Ǭ [57] .  

ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰȄȊ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ɸȏȍǾȊŬ ŰȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ȂȆŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ 

ŰȌ ǿŭȆȌ ŬȊȆȕȊ, ȕɸȒȎ [ TF2N] - , [ CF3BF3] - , [ BF4] -  ȇŬȆ [ C2F5BF3] - , ȌȆ ŰȆȉǽȎ ȆȋȗŭȌȏȎ 

ŬȇȌȈȌȏȅȌȖȊ ŰȄ ůŮȆȍǼ: [im ] + < [ py ] + < [ pyr ] + < [ ox ] + <  [ pip ] +  <  [ mo ] + . 

ǨɸȆɸȍȕůȅŮŰŬ ǽȐŮȆ ɸŬȍŬŰȄȍȄȅŮǿ ȕŰȆ ŰȌ ȆȋȗŭŮȎ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ȇŬŰȆȕȊŰŬ ǽȋȆ 

ŬŰȕȉȒȊ ŭŬȇŰȏȈǿȌȏ ŮǿȊŬȆ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍŬ Ŭɸȕ ŬȏŰǼ ȉŮ 5 ǼŰȌȉŬ ůŰȌ ŭŬȇŰȖȈȆȌ, ȇŬȅȗȎ 

ŮɸǿůȄȎ ȉȆȇȍȕŰŮȍŮȎ ŰȆȉǽȎ ȆȋȗŭȌȏȎ ǽȐȌȏȊ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ ȉȄ ŬȍȒȉŬŰȆȇǼ ȇŬŰȆȕȊŰŬ 

ůŮ ůȖȂȇȍȆůȄ ȉŮ ŰŬ ŬȍȒȉŬŰȆȇǼ [60, 61] . 

ũȆŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌ ǿŭȆȌ ȇŬŰȆȕȊ ŬȈȈǼ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȕ 

ŬȊȆȕȊ ŭŮȊ ǽȐŮȆ ɸŬȍŬŰȄȍȄȅŮǿ, ȉǽȐȍȆ ůŰȆȂȉǾȎ, ȉǿŬ ůŬűǾȎ ŰǼůȄ ɸȌȏ ȊŬ ůȏȊŭǽŮȆ ŰȌ 

ŬȊȆȕȊ ȉŮ ŰȄȊ ŰȆȉǾ ŰȌȏ ȆȋȗŭȌȏȎ. ǞȐŮȆ ɸŬȍŬŰȄȍȄȅŮǿ Ȅ ŬȇȕȈȌȏȅȄ ȇŬŰǼŰŬȋȄ ŰȌȏ 

ȆȋȗŭȌȏȎ ȂȆŬ ŰŬ ŭȆǼűȌȍŬ ŬȊȆȕȊŰŬ: [DCA]-  < [T F2N] -  < [T FO] -  <  [BF 4] -  < [PF6] -  < 

[ acetate] -  [57] . ǵȌ ȉȆȇȍȕŰŮȍȌ ȆȋȗŭŮȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ [DCA] -  ȇŬȆ [T F2N] - 

ŬȊȆȕȊŰŬ ŬɸȌŭǿŭŮŰŬȆ ůŰȄ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŭȆŬůɸȌȍǼ ŰȌȏ ŬȍȊȄŰȆȇȌȖ űȌȍŰǿȌȏ Ȅ ȌɸȌǿŬ 

ŮɸȆűǽȍŮȆ ŬůȅŮȊǽůŰŮȍȄ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄ ŬȊȆȕȊŰȌȎ-ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ [20, 58, 61 -63] , ŮȊȗ 

ŰȌ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȌ ȆȋȗŭŮȎ ŰȒȊ ŬȊȆȕȊŰȒȊ [BF4] -  ȇŬȆ [PF6] -  ȌűŮǿȈŮŰŬȆ ůŰȄȊ ǽȈȈŮȆȑȄ 

ŮȏŮȈȆȋǿŬȎ ȇŬȆ ŬȍȆȅȉȗȊ ŮȈŮȏȅŮȍǿŬȎ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ ůŰȌ ȐȗȍȌ [61, 63] . 
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2.2.5  ǲŰȄŰȆȇȕŰȄŰŬ 

ũȆŬ ȉŮȂǼȈȌ ȐȍȌȊȆȇȕ ŭȆǼůŰȄȉŬ ŮɸȆȇȍŬŰȌȖůŮ Ȍ ȆůȐȏȍȆůȉȕȎ ȕŰȆ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ǽȐȌȏȊ 

ȉȄ ȉŮŰȍǾůȆȉȄ ŰǼůȄ ŬŰȉȗȊ, ŭŮȊ ŮǿȊŬȆ ɸŰȄŰȆȇǼ ȇŬȆ ůȏȊŮɸȗȎ ŭŮȊ ȉɸȌȍȌȖȊ ȊŬ 

ŬɸȌůŰŬȐȅȌȖȊ, ŮȊȗ ŰŬ ŰŮȈŮȏŰŬǿŬ ȐȍȕȊȆŬ Ȅ ŰǼůȄ ŬŰȉȗȊ ŰȌȏȎ ůȏȊǾȅȒȎ ŬȊŬűǽȍŮŰŬȆ 

ȒȎ ŬȉŮȈȄŰǽŬ. ǵȌ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȕ ŬȏŰȕ ŰȄȎ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȐŬȉȄȈǾȎ ɸŰȄŰȆȇȕŰȄŰŬȎ ȇŬŰŬ-

ŰǼůůŮŰŬȆ ůŰŬ ȉŮȂǼȈŬ ɸȈŮȌȊŮȇŰǾȉŬŰŬ, ŰȕůȌ Ŭɸȕ ɸŮȍȆȁŬȈȈȌȊŰȆȇǾȎ ɸȈŮȏȍǼȎ ȕůȌ ȇŬȆ 

Ŭɸȕ ŰȄ ůȇȌɸȆǼ ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇȗȊ ŮűŬȍȉȌȂȗȊ, ȕɸȒȎ Ȍ ŮɸȆŰȏȐǾȎ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȕȎ ŬȃŮȌ-

ŰȍȌɸȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ. ǥȊŰǿȅŮŰŬ ȕȉȒȎ, ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŬɸȌŰŮȈǽůŮȆ ȇŬȆ ȉŮȆȌȊǽȇŰȄȉŬ Ǿ ȊŬ 

ŮɸȆűǽȍŮȆ ɸŮȍȆȌȍȆůȉȌȖȎ, ȕɸȒȎ ȂȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ ůŰȄȊ ȏȑȄȈǾ ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ ŰȒȊ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉǽůȒ ŬɸȕůŰŬȋǾȎ ŰȌȏȎ Ǿ ůŰȄ ȐȍǾůȄ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ůŰȄȊ ŬǽȍȆŬ 

űǼůȄ [64] . ǹůŰȕůȌ, ȌȆ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůȉȌǿ ŬȏŰȌǿ ɸȍȌǽȇȏȑŬȊ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ Ŭɸȕ ɸŬȍŬ-

ŰȄȍǾůŮȆȎ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆůŰȗȊ ȇŬȆ ȈȆȂȕŰŮȍȌ Ŭɸȕ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ, ȌȆ ȌɸȌǿŮȎ ȋŮȇǿ-

ȊȄůŬȊ ɸȌȈȖ ɸȍȕůűŬŰŬ, ŰȌ 2005, ȇŬȆ ŮǿȊŬȆ ŬȇȕȉŬ ůŮ ɸȌȈȖ ŬȍȐȆȇȕ ůŰǼŭȆȌ. 

ǥȍȐȆȇǼ, Ȅ ŰǼůȄ ŬŰȉȗȊ ŭȆŬűȌȍȌɸȌȆŮǿŰŬȆ ȂȆŬ ŰȆȎ ŭȖȌ ȇŬŰȄȂȌȍǿŮȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ, ŰŬ ɸȍȒŰȆȇǼ ȇŬȆ ŰŬ ŬɸȍȒŰȆȇǼ. ǹȎ ɸȍȒŰȆȇǼ ȌȍǿȃȌȊŰŬȆ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ 

ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ Ŭɸȕ ȉŮŰŬűȌȍǼ ɸȍȒŰȌȊǿȌȏ Ŭɸȕ ŰȌ ȌȋȖ ůŰȄ ȁǼůȄ ȂȆŬ ŰȌ ůȐȄȉŬŰȆůȉȕ 

ŰȌȏ ǼȈŬŰȌȎ, ŮȊȗ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ ŬɸȍȒŰȆȇȌȖ ȉŮŰŬűǽȍŮŰŬȆ ȉǿŬ ǼȈȇȏȈȌ-ȌȉǼŭŬ, 

ȕɸȒȎ ïCH3 Ǿ ïC2H5 [65] . ǵŬ ɸȍȒŰȆȇǼ ȅŮȒȍȌȖȊŰŬȆ ůȐŮŰȆȇǼ ŮȖȇȌȈŬ ŮȋŬŰȉǿůȆȉŬ 

ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȄȎ űȖůȄȎ ŰȌȏȎ [64, 66] , ȇŬȅȗȎ ŮǿȊŬȆ ɸȈǽȌȊ ȂȊȒůŰȕ ȕŰȆ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ 

ȉŮ ɸȍȒŰȌȊȆȒȉǽȊŬ ȇŬŰȆȕȊŰŬ ŰȄȎ ȉȌȍűǾȎ [ǦǪ]+[Ƿ]-  ȅŬ ŭȆŬȐȒȍȆůŰȌȖȊ ȇŬŰǼ ŰȄ 

ȅǽȍȉŬȊůȄ ŭǿȊȌȊŰŬȎ ȉŮ ŬȊŰǿůŰȍȌűȄ ȉŮŰŬűȌȍǼ ɸȍȒŰȌȊǿȌȏ ŰȄ ȁǼůȄ B ȇŬȆ ŰȌ 

ȉȌȍȆŬȇȕ ȌȋȖ HX, ȌȏůǿŮȎ ɸȌȏ ŮǿȊŬȆ ɸŰȄŰȆȇǽȎ ȇŬȆ ŮǼȊ ȑȏȐȅȌȖȊ, ȅŬ ŬȊŬɸŬȍǼȋȌȏȊ 

ůŰȄ ůȏȉɸȖȇȊȒůȄ ŰȌ ŬȍȐȆȇȕ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ. ǴŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŬȏŰǾ, ȕȉȒȎ, Ȅ 

ȉŮŰȍǾůȆȉȄ ŰǼůȄ ŬŰȉȗȊ ŭŮȊ ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ, ŬȈȈǼ ůŮ ŬűȕȍŰȆůŰŮȎ 

ȉȌȍȆŬȇǽȎ ŮȊȗůŮȆȎ [65] . ǮǿŬ ǼȈȈȄ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȎ ȂȆŬ ŰȄȊ ŰǼůȄ ŬŰȉȗȊ ŮǿȊŬȆ 

Ȅ ŮȊŭŮȐȕȉŮȊȄ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄ ŰȌȏ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ ȇŬȆ Ȅ ɸȍȌȇȖɸŰȌȏůŬ ɸŰȄŰȆȇȕŰȄŰŬ 

ŰȒȊ ɸȍȌȓȕȊŰȒȊ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ȇŬȆ ȕȐȆ ŰȌȏ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ, ȕɸȒȎ ɸŬȍŬŰȄȍǾȅȄȇŮ 

ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ [hmim ][ Cl], ŰȌ ȌɸȌǿȌ ůŮ ůȏȊȅǾȇŮȎ ȅǽȍ-

ȉŬȊůȄȎ ůŰȌȏȎ 190 ȌC ȏɸȕ ȇŮȊȕ, ŬɸȌůȏȊŰǿȅŮŰŬȆ ůŰŬ ɸŰȄŰȆȇǼ ůȏůŰŬŰȆȇǼ: 1-

methylimidazole,  1-ethylimidazole, chloromethane, chloroethane, ethene  ȇŬȆ 

hydrogen  chloride  ȇŬȆ ůŮ ŮɸŬȊŬůȏȉɸȖȇȊȒůȄ ŭȄȉȆȌȏȍȂŮǿŰŬȆ ǽȊŬ ȊǽȌ ŰȍȆŬŭȆȇȕ 

ȉǿȂȉŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ: [ C1mim ] [ Cl] -  [ C2mim ] [ Cl]  -  [ C2eim ] [ Cl] [67] . ǬŬȆ ůŮ 

ŬȏŰǾ ŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ, ȕȉȒȎ, Ȅ ŰǼůȄ ŬŰȉȗȊ ŭŮȊ ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ. 

ǵȌ ŮȊŭȆŬűǽȍȌȊ, ȈȌȆɸȕȊ, ůŰȍǽűŮŰŬȆ ůŰŬ ŬɸȍȒŰȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ɸȌȏ ŮǿȊŬȆ ŰŬ 

ɸȈǽȌȊ ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊŬ. Ǫ ɸȆȅŬȊǾ ɸŰȄŰȆȇȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŭȆŮȍŮȏȊǾȅȄȇŮ ȂȆŬ 

ɸȍȗŰȄ űȌȍǼ ɸȌȈȖ ɸȍȕůűŬŰŬ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ Rebelo  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [68] , ȌȆ ȌɸȌǿȌȆ 

ȐȍȄůȆȉȌɸȌǿȄůŬȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇǾȎ ŰǼůȄȎ ȇŬȆ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ ůŮ 

ůȏȊŭȏŬůȉȕ ȉŮ ŰȆȎ ŮȉɸŮȆȍȆȇǽȎ ŮȋȆůȗůŮȆȎ Eºtvos Ǿ Guggenheim  ȗůŰŮ ȊŬ ŮȇŰȆȉǾůȌȏȊ 

ŰŬ ȇȍǿůȆȉŬ ůȄȉŮǿŬ ȇŬȆ ŰȌ ȇŬȊȌȊȆȇȕ ůȄȉŮǿȌ ȁȍŬůȉȌȖ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. ǥɸȕ ŰȄȊ 

ɸȍȕȁȈŮȑȄ ŰȒȊ ȇŬȊȌȊȆȇȗȊ ůȄȉŮǿȌȏ ȁȍŬůȉȌȖ, ȉɸȌȍȌȖȊ ȊŬ ŬȊŬȂȊȒȍȆůŰȌȖȊ ŰŬ 

ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŬȏŰǼ ɸȌȏ ǽȐȌȏȊ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ɸȆȅŬȊȕŰȄŰŬ ȊŬ ǽȐȌȏȊ ȉŮŰȍǾůȆȉȄ ŰǼůȄ 

ŬŰȉȗȊ, ɸȌȏ ǽȐȌȏȊ ŭȄȈŬŭǾ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇȕ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇȕ ŮȖȍȌȎ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆȗȊ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ȇŬȆ ůȄȉŮǿȌȏ ȁȍŬůȉȌȖ. ǴȖȉűȒȊŬ ȉŮ ŰŬ 

ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȄȎ ȉŮȈǽŰȄȎ, ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ [C 10mim][T F2N] ȇŬȆ [C 12mim][T F2N]  

űǽȍȌȊŰŬȆ ȊŬ ŬɸȌůŰǼȃȌȊŰŬȆ ŮȖȇȌȈŬ ůŮ ůȏȊȅǾȇŮȎ 450 Ǭ ȇŬȆ 1 Pa. ǭǿȂȌ ŬȍȂȕŰŮȍŬ, ȌȆ 
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Paulechka  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [69]  ȉǽŰȍȄůŬȊ ŰȄȊ ŰǼůȄ ŬŰȉȗȊ ŰȌȏ [bmim ][ TF2N]  ȇŬȆ 

ŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇǾ ŮȋǼȍŰȄůȄ ȂȆŬ ŰȌ ŮȖȍȌȎ (458-517) K ȉŮ ŰȄ ȉǽȅȌŭȌ Knudsen , Ȅ 

ȌɸȌǿŬ ȁȍǽȅȄȇŮ ȊŬ ŮǿȊŬȆ ŰȄȎ ŰǼȋȄȎ ŰȒȊ 0.01  ǽȒȎ 0.46  Pa. ǴŰȄ ůȏȊǽȐŮȆŬ, Ȅ 

ɸȍȒŰȌɸȌȍȆŬȇǾ ȉŮȈǽŰȄ ŰȌȏ Earle  ȇŬȆ ŰȒȊ ůȏȊŮȍȂŬŰȗȊ ŰȌȏ [67]  ǽŭŮȆȋŮ ȂȆŬ ɸȍȗŰȄ 

űȌȍǼ ȕŰȆ ŬȍȇŮŰǼ ŬɸȍȒŰȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉɸȌȍȌȖȊ ȊŬ ŬɸȌůŰŬȐȅȌȖȊ ȏɸȕ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ 

ȐŬȉȄȈǽȎ ɸȆǽůŮȆȎ ȇŬȆ ȏȑȄȈǽȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ȐȒȍǿȎ ȊŬ ŬɸȌůȏȊŰǿȅŮȊŰŬȆ, ɸŬȍȕȈȌ ɸȌȏ 

ůŮ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊŰȌȎ Ȅ ŰǼůȄ ŬŰȉȗȊ ŰȌȏȎ ɸŬȍŬȉǽȊŮȆ ůȐŮŭȕȊ ŬȉŮȈȄŰǽŬ. 

ǵȌ ɸȆȌ ůȄȉŬȊŰȆȇȕ ŮȖȍȄȉŬ ŰȄȎ ȉŮȈǽŰȄȎ ŬȏŰǾȎ ŮǿȊŬȆ ȕŰȆ ȂȆŬ ɸȍȗŰȄ űȌȍǼ ŮɸȆȁŮ-

ȁŬȆȗȊŮŰŬȆ ȕŰȆ Ȍ ȉȄȐŬȊȆůȉȕȎ ŰȄȎ ŮȋǼŰȉȆůȄȎ ŭŮȊ ŮǿȊŬȆ ȇŬȊǽȊŬȎ ǼȈȈȌȎ Ŭɸȕ ŬȏŰȕȊ ŰȄȎ 

ŬɸŮȏȅŮǿŬȎ ȉŮŰŬűȌȍǼȎ ŰȒȊ ȇŬŰȆȕȊŰȒȊ ȇŬȆ ŬȊȆȕȊŰȒȊ Ŭɸȕ ŰȄȊ ȏȂȍǾ ůŰȄȊ ŬǽȍȆŬ 

űǼůȄ, ȕȉȌȆŬ ȉŮ ŰȌ ȉȄȐŬȊȆůȉȕ ŰȄȎ ůȏȉȁŬŰȆȇǾȎ ŬɸȕůŰŬȋȄȎ. 

ǞȊŬ Ŭɸȕ ŰŬ ɸȆȌ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ ȂŮȊȆȇǼ ůȏȉɸŮȍǼůȉŬŰŬ ɸȌȏ ȇŬŰǽŭŮȆȋŬȊ ȌȆ ŮȊ ȈȕȂȒ 

ȉŮȈǽŰŮȎ ŮǿȊŬȆ ȕŰȆ ȂȆŬ ŰŬ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŬ ŬɸȍȒŰȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ Ȍ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȕȎ 

ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕȎ ŰȒȊ ůȐŮŰȆȃȕȉŮȊȒȊ ȉŮ ŰȄȊ ȆůȌȍȍȌɸǿŬ űǼůȄȎ ȏȂȍȌȖ-ŬŰȉȌȖ ȆŭȆȌ-

ŰǾŰȒȊ ŮǿȊŬȆ ŮǿŰŮ ŮȋŬȆȍŮŰȆȇǼ ŭȖůȇȌȈȌȎ (ȇŬȆ ůȏȊŮɸȗȎ ŭȏȊȄŰȆȇǼ ŬȊŬȇȍȆȁǾȎ), ȕɸȒȎ 

ȂȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ Ȍ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕȎ ŰȄȎ ŰǼůȄȎ ŬŰȉȗȊ ȇŬȆ ŰȄȎ ŮȊȅŬȈɸǿŬȎ ŮȋǼŰȉȆůȄȎ, 

ŮǿŰŮ ŬɸŬȂȌȍŮȏȉǽȊȌ ɸŮŭǿȌ, ȕɸȒȎ ȆůȐȖŮȆ ȂȆŬ ŰȌ ȇŬȊȌȊȆȇȕ ůȄȉŮǿȌ ȁȍŬůȉȌȖ ȇŬȆ ŰȄȊ 

ȇȍǿůȆȉȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ [70, 71] . Ǫ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ŭȏůȇȌȈǿŬ Ǿ ŬȊŮűȆȇŰȕŰȄŰŬ ŬɸȌŭǿŭŮŰŬȆ 

ůŰȌȊ ŬȊŰŬȂȒȊȆůȉȕ ŰȒȊ ȉȄȐŬȊȆůȉȗȊ ŮȋǼŰȉȆůȄȎ ȇŬȆ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ, ȇŬȅȗȎ ȇŬȆ ůŰȄ 

ȉȄ ŬȉŮȈȄŰǽŬ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȒȊ ȆȐȊȗȊ ɸȍȌůȉǿȋŮȒȊ [71] .  

ǨɸǿůȄȎ ȇŬŰǽŭŮȆȋŬȊ ȕŰȆ Ȅ ŰǼůȄ ŬŰȉȗȊ ɸȌȈȈȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŮǿȊŬȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ 

ȉȆȇȍǾ (<< 1 Pa) ŬȇȕȉŬ ȇŬȆ ůŮ ůȐŮŰȆȇǼ ȏȑȄȈǽȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ (200 ǽȒȎ 300) ȌC, 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ɸȌȏ ȂȆŬ ȇǼɸȌȆŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ǾŰŬȊ ȐŬȉȄȈȕŰŮȍȄ Ŭɸȕ ŰȄȎ ŬɸȌ-

ůȖȊȅŮůȄȎ. ǹůŰȕůȌ, ȂȆŬ ɸȌȈȈǽȎ ȌȆȇȌȂǽȊŮȆŮȎ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ Ȅ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ǽȊŬȍ-

ȋȄȎ ŰȄȎ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ŮȉűŬȊǿȃŮŰŬȆ ůŮ ŬȍȇŮŰǼ ȐŬȉȄȈǽȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ȐȒȍǿȎ ȊŬ 

ȈŬȉȁǼȊŮȆ ȐȗȍŬ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ Ǿ ǼȈȈȒȎ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ɸȍȌůŭȆȌȍȆȃȕȉŮȊȄ ŮȋǼŰȉȆůȄ, ȕɸȒȎ 

ɸŬȍŬŰǾȍȄůŬȊ ȌȆ Paulechka , Kabo  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [72, 73]  ȇŬŰǼ ŰȄȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ 

ȉŮȈǽŰȄ ŰȒȊ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȗȊ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ŰȌȏ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ bmimPF 6. ǱȆ ůȏȂ-

ȂȍŬűŮǿȎ ŬȊǽűŮȍŬȊ ȕŰȆ ȌȆ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ŰȄȎ ŰǼůȄȎ ŬŰȉȗȊ ȉŮ ŰȄ ȉǽȅȌŭȌ Knudsen  ŭŮȊ 

ǾŰŬȊ ŮɸȆŰȏȐŮǿȎ ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȄȎ ŬȍȂǾȎ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ŰȌȏ ŮȊ ȈȕȂȒ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ 

ůŰȌȏȎ 220 ȌC, ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȇŬŰǼ 200 ȌC ȐŬȉȄȈȕŰŮȍȄ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŬȊŬűŮȍȅŮǿůŬ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŬɸȌůȖȊȅŮůǾȎ ŰȌȏ. Ǫ ŬɸȌŰȏȐǿŬ ŬȏŰǾ ȋŮɸŮȍǼůŰȄȇŮ ůŮ ǽȊŬ ȁŬȅȉȕ ȉŮ 

ůȏȊŭȏŬůŰȆȇǾ ȐȍǾůȄ ŰȄȎ ȉȌȍȆŬȇǾȎ ɸȍȌůȌȉȌǿȒůȄȎ ȂȆŬ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȄȎ ŮȊȅŬȈ-

ɸǿŬȎ ŮȋǼŰȉȆůȄȎ ȇŬȆ ŮȇŰȆȉǾȅȄȇŮ ǽŰůȆ ȂȆŬ ɸȍȗŰȄ űȌȍǼ Ȅ ŰǼůȄ ŬŰȉȗȊ ŰȌȏ bmimPF 6 

ȊŬ ŮǿȊŬȆ 10-11  Pa ůŰȌȏȎ 25 ȌC. Ǫ ŮȇŰǿȉȄůȄ ŬȏŰǾ ɸŬȍȕȈȌ ɸȌȏ ŮǿȊŬȆ ŬȇȍȆȁǾȎ ȉȕȊȌ ȒȎ 

ɸȍȌȎ ŰȄȊ ŰǼȋȄ ȉŮȂǽȅȌȏȎ, ŭȆȇŬȆȌȈȌȂŮǿ ŰȆȎ ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȆȎ ɸȌȏ ŬȊŬűǽȍȌȏȊ ȉȄŭŮȊȆȇǾ 

ŰǼůȄ ŬŰȉȗȊ ŰȌȏ ŮȊ ȈȕȂȒ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ. 

ǵŬ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ȇŬȅȆůŰȌȖȊ ůŬűǾ ŰȄ ȉŮȂǼȈȄ ŭȏůȇȌȈǿŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȌȖ ɸȍȌůŭȆ-

ȌȍȆůȉȌȖ ŰȄȎ ŰǼůȄȎ ŬŰȉȗȊ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. ũȆŬ ŰŬ ȉȕȊȌ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ 

ǽȐȌȏȊ ŬȊŬűŮȍȅŮǿ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ŰǼůŮȆȎ ŬŰȉȗȊ ŮǿȊŬȆ ŬȏŰǼ ɸȌȏ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌȊ 

ǲǿȊŬȇŬ 2-6. ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ȌȆ ŰȆȉǽȎ ŮǿȊŬȆ ȂŮȊȆȇǼ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȐŬȉȄȈǽȎ ȇŬȆ ȂȆŬ ŰŬ 

ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ [Cnmim ][ TF2N]  Ŭɸȕ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ůŮ ȉǿŬ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ǽȐŮȆ ɸŬȍŬŰȄȍȄȅŮǿ 

Ȅ ŬȇȕȈȌȏȅȄ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŬȈȇȏȈȆȇȌȖ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ: Pv(n=2) > Pv( n=6) > 

Pv(n=4) > Pv(n=8)  [71] . ǥȏŰǾ Ȅ ɸŬȍǼȋŮȊȄ ůŮȆȍǼ ŬɸȌŭǿŭŮŰŬȆ ůŰȄ ȉŮȂǼȈȄ ŭȏůȇȌȈǿŬ 

ŰȌȏ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȌȖ ŰȄȎ ŰǼůȄȎ ŬŰȉȗȊ, Ȅ ȌɸȌǿŬ ŮȋȄȂŮǿ ȇŬȆ ŰȄȊ ŬůȏȊǽɸŮȆŬ ŰȒȊ 

ŬɸȌŰŮȈŮůȉǼŰȒȊ ŰȒȊ ŭȖȌ ȉŮȅȕŭȒȊ (Knudsen  ȇŬȆ Transpiration ) ȂȆŬ ŰȄȊ ŰǼůȄ 
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ŬŰȉȗȊ ŰȌȏ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ [C2mim ][ TF2N].  

ǲǿȊŬȇŬȎ 2 -6 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ŰǼůŮȆȎ ŬŰȉȗȊ, Pv, ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ůŰȌ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇȕ ŮȖȍȌȎ (Ti 
ǽȒȎ Tf)    

ǫȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ǮǽȅȌŭȌȎ T i / K  T f  / K  Pv(T i)/mPa  Pv(T f)/mPa  

[ C2mim][TF 2N]  Knudsen [74]  442  484  6.2  109  

Transpiration [75]  499  538  157  1119  

[ C4mim][TF 2N]  Knudse n [69]  458  517  12.2  466  

Transpiration [74]  438  517  3.6  515  

[ C6mim][TF 2N]  Knudsen [74]  446  494  6.7  172  

[ C8mim][TF 2N]  Knudsen [74]  455  498  7.8  154  

[ C4mim][dca]  Transpiration [75]  449  480  192  2206  

 

 

ũȆŬ ȉǿŬ ɸȈȄȍǽůŰŮȍȄ ŮȆȇȕȊŬ ŰȄȎ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȐŬȉȄȈǾȎ ɸŰȄŰȆȇȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ ȂȆŬ ŰŬ ȌɸȌǿŬ ǽȐŮȆ ŭȆŮȋŬȐȅŮǿ ŮɸȆŰȏȐǾȎ ȉǽŰȍȄůȄ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ŰǼůŮȆȎ ŬŰȉȗȊ ŭȖȌ ȉȄ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ŮȊȗůŮȒȊ (ȊŮȍȕ ȇŬȆ ȁŮȊȃȕȈȆȌ), ŭȖȌ 

ŬȊȕȍȂŬȊȒȊ ŬȈǼŰȒȊ (ȐȈȒȍȆȌȖȐȌ ȊǼŰȍȆȌ ȇŬȆ ȐȈȒȍȆȌȖȐȌ ȇǼŭȉȆȌ) ȇŬȆ ŰȍȆȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ ([C2mim ][ TF2N], [ C8mim ][ TF2N] ȇŬȆ [C4mim ][ dca]) ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ ŰȄȎ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ (ǨȆȇȕȊŬ 2-4). ǥɸȕ ŰȄ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǾ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ɸȍǼȂȉŬŰȆ 

ȕŰȆ Ȅ ɸŰȄŰȆȇȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ůŮ ȐŬȉȄȈǽȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ, ŮǿȊŬȆ 

ɸȌȈȖ ȉȆȇȍǾ ȇŬȆ ŬȉŮȈȄŰǽŬ. 

 

 

ǨȆȇȕȊŬ 2 -4 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ŰǼůŮȆȎ ŬŰȉȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ (RTIL), ŬȊȕȍȂŬȊȒȊ ŬȈǼŰȒȊ (IFS) 
ȇŬȆ ȉȄ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ (NIL )  [76] . 
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2.2.6  ǵȌȋȆȇȕŰȄŰŬ ȇŬȆ ȁȆȌŬɸȌȆȇȌŭȌȉȄůȆȉȕŰȄŰŬ  

ǵŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ǽȐȌȏȊ ŬȋȆȌȈȌȂȄȅŮǿ ȒȎ ɸȍǼůȆȊȌȆ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ɸȌȏ ŭȖȊŬȊŰŬȆ ȊŬ 

ŬȊŰȆȇŬŰŬůŰǾůȌȏȊ ŰȌȏȎ ɸŰȄŰȆȇȌȖȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ůŰȄ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ, ȇȏȍǿȒȎ ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȄȎ 

ŬȉŮȈȄŰǽŬȎ ŰǼůȄȎ ŬŰȉȗȊ ŰȌȏȎ. ǹůŰȕůȌ, Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰǼ ŰȌȏȎ ůŰȌ ȊŮȍȕ ï ůŮ 

ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȌ Ǿ ȉȆȇȍȕŰŮȍȌ ȁŬȅȉȕ ï ȇŬȆ ȉǿŬ ůŮȆȍǼ Ŭɸȕ ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȆȎ ɸȌȏ ŰŮȇȉȄ-

ȍȆȗȊȌȏȊ ŰȄȊ ŰȌȋȆȇȕŰȄŰǼ ŰȌȏȎ ȂȆŬ ŰȌȏȎ ȏŭȍȕȁȆȌȏȎ ȌȍȂŬȊȆůȉȌȖȎ ɸȍȌȁǼȈȈȌȏȊ ȉǿŬ 

ɸȍŬȂȉŬŰȆȇǾ ŬȆŰǿŬ ɸȍȌȁȈȄȉŬŰȆůȉȌȖ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȌȊ çɸȍǼůȆȊȌè ȐŬȍŬȇŰǾȍŬ ŰȌȏȎ. 

ǧŮŭȌȉǽȊȌȏ ȕŰȆ ŰȕůȌ ŰȌ ǽŭŬűȌȎ ȕůȌ ȇŬȆ Ȍ ȏŭȍȌűȕȍȌȎ ȌȍǿȃȌȊŰŬȎ ŮǿȊŬȆ ɸȆȅŬȊȌǿ 

ŬɸȌŭǽȇŰŮȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, Ȅ ȂȊȗůȄ ŰȄȎ ŮɸǿŭȍŬůǾȎ ŰȌȏȎ ůŰȌ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ, 

ɸȌȏ ɸŮȍȆȈŬȉȁǼȊŮȆ ŰȄ ȉȆȇȍȌȁȆŬȇǾ ŬɸȌȆȇȌŭȕȉȄůȄ, ŰȄ ȍȕűȄůȄ ȇŬȆ ŮȇȍȕűȄůȄ, ŮǿȊŬȆ 

ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ ȇŬȆ ŬɸŬȍŬǿŰȄŰȄ ȂȆŬ ŰȄȊ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ȇŬȆ ůȐŮŭȆŬůȉȕ ŰȒȊ 

ŮűŬȍȉȌȂȗȊ ŰȌȏȎ. 

ǞȐȌȏȊ ŭȆŮȋŬȐȅŮǿ ŬȍȇŮŰǽȎ ȉŮȈǽŰŮȎ ȉŮ ŬȏŰȕ ŰȌ ŬȊŰȆȇŮǿȉŮȊȌ ȇŬȆ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ 

ůǾȉŮȍŬ ŮȇŰŮȊǾ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ůȐŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰȄȊ (ȌȆȇȌ)ŰȌȋȆȇȕŰȄŰŬ, ŰȄ ȁȆȌŭȆŬůɸŬůȆȉȕŰȄŰŬ, 

ŰȄ ȁȆȌůȏůůȗȍŮȏůȄ ȇŬȆ ŰȄȊ ȇŬŰŬȊȌȉǾ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ůŮ ŭȆǼűȌȍŬ ɸŮȍȆȁŬȈ-

ȈȌȊŰȆȇǼ ůȏůŰǾȉŬŰŬ. Ǫ ŮȍȂŬůǿŬ ŰȒȊ Thi Phuong Thuy Pham  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂŬŰȗȊ [77]  

ɸŮȍȆȈŬȉȁǼȊŮȆ ȉǿŬ ŬȊŬůȇȕɸȄůȄ ŰȄȎ ɸŮȍȆȁŬȈȈȌȊŰȆȇǾȎ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ ȉŮ ůȏȈȈȌȂǾ ȇŬȆ ŮȍȉȄȊŮǿŬ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ȉǽȐȍȆ ůǾȉŮȍŬ ŭȄȉȌůȆŮȏȉǽȊȒȊ ŭŮŭȌ-

ȉǽȊȒȊ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄȊ ŰȌȋȆȇȕŰȄŰŬ ŰȌȏȎ ȇŬȆ ŰȄȊ ȁȆȌŬɸȌȆȇȌŭȕȉȄůǾ ŰȌȏȎ. Ǫ ŮȍȂŬůǿŬ 

ŬȏŰǾ ŮǿȊŬȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ ȇŬȅȗȎ ůȏȂȇŮȊŰȍȗȊŮȆ ȕȈȌȏȎ ŰȌȏȎ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȌȖȎ 

ŮȈǽȂȐȌȏȎ ŰȌȋȆȇȕŰȄŰŬȎ (ȉŮ ȐȍǾůȄ ŮȊȃȖȉȒȊ, ȁŬȇŰȄȍǿȒȊ, ȇȏŰŰǼȍȒȊ, űȏŰȗȊ, ŬůɸȕȊ-

ŭȏȈȒȊ ȇŬȆ ůɸȌȊŭȏȈȒŰȗȊ (ȉȆȇȍȌ)ȌȍȂŬȊȆůȉȗȊ) ȇŬȆ ŬȊŬȈȖŮȆ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ŰŬ ŬɸȌŰŮ-

ȈǽůȉŬŰǼ ŰȌȏȎ. ǨɸǿůȄȎ, ɸŬȍŬȅǽŰŮȆ ůȏȂȇŮȊŰȍȒŰȆȇǼ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ȉŮȈŮŰȗȊ ȐȄȉȆȇǾȎ 

ȇŬȆ ȁȆȌȈȌȂȆȇǾȎ ŬɸȌȆȇȌŭȕȉȄůȄȎ ȇŬȆ ȍȕűȄůȄȎ ï ŭȆǼȐȏůȄȎ ůŰȌ ȐŮȍůŬǿȌ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ.  

ǥɸȕ ŰȌ ůȖȊȌȈȌ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȊ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ȕŰȆ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŮǿȊŬȆ ŰȌȋȆȇǼ Ŭɸȕ 

ŰȄ űȖůȄ ŰȌȏȎ, ŬȈȈǼ ȌȆ ŰȌȋȆȇȕŰȄŰǽȎ ŰȌȏȎ ɸȌȆȇǿȈȌȏȊ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ 

ȌȍȂŬȊȆůȉȗȊ ȇŬȆ ŰȒȊ ŰȍȌűȆȇȗȊ ŮɸȆɸǽŭȒȊ. ũŮȊȆȇǼ, Ȅ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ŬȊȆȕȊŰȌȎ ůŰȄȊ 

ŰȌȋȆȇȕŰȄŰŬ ŭŮȊ ŮǿȊŬȆ ŰȕůȌ ŭȍŬůŰȆȇǾ ȕůȌ Ȅ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ȉǾȇȌȏȎ ŰȄȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ŰȌȏ 

ǼȈȇȏȈȌ-ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŰȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ [78 -80] , ȉŮ ŮȋŬǿȍŮůȄ ŰȌ ŬȊȆȕȊ TF2N, ŰȌ 

ȌɸȌǿȌ ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ǽȊŬ ȋŮȇǼȅŬȍȌ ŰȌȋȆȇȌȈȌȂȆȇȕ ȇǿȊŭȏȊȌ [81, 82] . ǵŬ ǼȈȈŬ ȏɸŮȍ-

űȅȌȍȆȒȉǽȊŬ ŬȊȆȕȊŰŬ (ɸ.Ȑ. SbF6, BF4)  ǽȐȌȏȊ ŮɸǿůȄȎ ŬɸȌŭŮȆȐȅŮǿ ȕŰȆ ŮǿȊŬȆ ŮɸȆȇǿȊ-

ŭȏȊŬ, ȇŬȅȗȎ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ȏŭȍȌȈȏŰȆȇǼ ŬůŰŬȅŮǿȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ [83, 84] . ǥɸȕ ɸŮȆȍǼȉŬŰŬ 

ŰȌȋȆȇȕŰȄŰŬȎ ůŮ űȏŰǼ ɸȍȌǽȇȏȑŮ Ȅ ŬȇȕȈȌȏȅȄ ůŮȆȍǼ ŮȏŬȆůȅȄůǿŬȎ ŰȌȏ Selenastrum 

capricornutum ůŰŬ ŬȊȆȕȊŰŬ: SbF6
-  > PF6

-  > BF4
-  > CF3SO3

-  > C8H17OSO3
-  > Br -  @ 

Cl-  [84] . 

Ǫ ŮȆůŬȂȒȂǾ ɸȌȈȆȇȗȊ ȌȉǼŭȒȊ ůŰȌȏȎ ǼȈȇȏȈȌ-ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰŮȎ ŰȒȊ ȇŬŰȆȕȊŰȒȊ, 

ȉŮȆȗȊŮȆ ŰȄȊ ŰȌȋȆȇȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ŬȏȋǼȊŮȆ ŰȄ ȁȆȌŬɸȌȆȇȌŭȕȉȄůǾ ŰȌȏȎ 

ůŮ ȇǼɸȌȆȌ ȁŬȅȉȕ [81, 85 -87] . Ǫ ɸŬȍŬŰǾȍȄůȄ ŬȏŰǾ ŬȊȌǿȂŮȆ ɸȍȌȌɸŰȆȇǽȎ ȂȆŬ 

ůȐŮŭȆŬůȉȕ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ űȆȈȆȇȕŰŮȍȒȊ ůŰȌ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ. Ǫ ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ ȉǾȇȌȏȎ 

ŰȄȎ ŬȊȅȍŬȇȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ, Ǿ ǼȈȈȒȎ ŰȄȎ ȈȆɸȌűȆȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ŰȌȏ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ, 

ůȏȊŭǽŮŰŬȆ ȉŮ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ȁȆȌŭȆǼůɸŬůȄȎ, ŬȈȈǼ ȇŬȆ ȉŮ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ŰȌȋȆȇȕŰȄŰŬȎ [78, 

85, 88 -90] . ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰȄȊ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ, ŰŬ ȇŬŰȆȕȊŰŬ ɸȏȍȆŭȆȊǿȌȏ 

ǽȐȌȏȊ ȁȍŮȅŮǿ ȊŬ ŮǿȊŬȆ ȈȆȂȕŰŮȍȌ ŰȌȋȆȇǼ ȇŬȆ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ȁȆȌŭȆŬůɸȗȉŮȊŬ Ŭɸȕ ŬȏŰǼ 

ŰȌȏ ȆȉȆŭŬȃȌȈǿȌȏ [81, 91, 92] , ŮȊȗ ǽȐŮȆ ŬȊŬűŮȍȅŮǿ Ȅ ŬȇȕȈȌȏȅȄ ůŮȆȍǼ ŬȏȋŬȊȕȉŮȊȄȎ 

ŰȌȋȆȇȕŰȄŰŬȎ:  ammonium < pyridinium < imidazolium < triazolium < tetrazolium  
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[93]  . 

ǴŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 2-7 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ŰȌȋȆȇȕŰȄŰŬȎ ȂȆŬ ŭȆǼűȌȍŬ ȆȌȊŰȆȇǼ 

ȏȂȍǼ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ŮȇűȍŬůȉǽȊŬ ȒȎ ŭŮȇŬŭȆȇȕȎ ȈȌȂǼȍȆȅȉȌȎ ŰȄȎ 

ůȏȂȇǽȊŰȍȒůȄȎ ŰȌȏ ŭȆŬȈȖŰȄ ɸȌȏ ɸȍȌȇŬȈŮǿ 50 % ȉŮǿȒůȄ ŰȌȏ ɸȈȄȅȏůȉȌȖ ŰȌȏ 

ȁŬȇŰȄȍǿȌȏ Vibrio fischeri  ( log EC50). ǡɸȒȎ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ űŬȊŮǿ, ȌȆ ŰȌȋȆȇȕŰȄŰŮȎ ɸȌȏ 

ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȏȊ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȆȇǿȈȌȏȊ, ȇŬȅȗȎ ȉɸȌȍȌȖȊ ȊŬ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ 

ŰȌȋȆȇȕŰȄŰŮȎ ŬȊŰǿůŰȌȆȐŮȎ ȉŮ ŰȌȏ ȌȋȆȇȌȖ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ ȇŬȆ ŰȌȏ ŭȆŬȆȅȏȈŬȆȅǽȍŬ Ǿ ȇŬȆ 

ŰȒȊ ŬȍȒȉŬŰȆȇȗȊ ŮȊȗůŮȒȊ, ȕɸȒȎ ŮǿȊŬȆ ŰȌ ŰȌȈȌȏȕȈȆȌ. Ǫ ůȖȊȅŮůȄ ȊǽȒȊ, ŮȊŬȈ-

ȈŬȇŰȆȇȗȊ ȇŬȆ ȈȆȂȕŰŮȍȌ ŰȌȋȆȇȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŮǿȊŬȆ Ȅ ɸȍȌȌɸŰȆȇǾ ȉŮȈȈȌȊŰȆȇȗȊ 

ŮȍŮȏȊȗȊ. ǱȆ Stasiewicz  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [94]  ǽȐȌȏȊ ɸŬȍȌȏůȆǼůŮȆ ȉǿŬ ŰǽŰȌȆŬ ȇŬŰȄ-

ȂȌȍǿŬ ŮȊŬȈȈŬȇŰȆȇȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ɸȌȏ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌ ȇŬŰȆȕȊ 1-

alkoxymethyl -3-hydroxypyridinium ȇŬȆ ŰŬ ŬȊȆȕȊŰŬ acesulphamate, saccharinate 

and chloride ȇŬȆ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ȐŬȉȄȈȕŰŮȍȄ ŰȌȋȆȇȕŰȄŰŬ ȇŬȆ ŮȊȆůȐȏȉǽȊȄ ȁȆȌŬɸȌȆȇȌ-

ŭȌȉȄůȆȉȕŰȄŰŬ. ūŬǿȊŮŰŬȆ, ȈȌȆɸȕȊ, ȕŰȆ Ȅ ŰȌȋȆȇȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ 

ŬȊŰȆȉŮŰȒɸȆůŰŮǿ ȉŮ ȇŬŰǼȈȈȄȈȄ ŮɸȆȈȌȂǾ ȆȕȊŰȒȊ. 

 

ǲǿȊŬȇŬȎ 2 -7 . ǵȌȋȆȇȕŰȄŰŮȎ ŭȆǼűȌȍȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ŮȇűȍŬ-

ůȉǽȊŮȎ ȒȎ ŭŮȇŬŭȆȇȕȎ ȈȌȂǼȍȆȅȉȌȎ ŰȄȎ ůȏȂȇǽȊŰȍȒůȄȎ ɸȌȏ ɸȍȌȇŬȈŮǿ 50 % ȉŮǿȒůȄ ŰȌȏ ɸȈȄ-
ȅȏůȉȌȖ ŰȌȏ ȁŬȇŰȄȍǿȌȏ Vibrio fischeri  ( log EC50 )  [95, 96] . 

No  ǞȊȒůȄ log EC50  (EC 50 ůŮ ȉǮ) 

1 [C 1mim][CH 3SO4]  4.76  

2 [C 2mim][C 2H5SO4]  4.02  

3 [C 2mim][Cl]  4.55  

4 [C 3mim][BF 4]  3.94  

5 [C 4mim][PF 6]  3.07  

6 [C 4mim][BF 4]  3.55  

7 [C 4mim][Br]  3.23  

8 [C 4mim][Cl]  3.15  

9 [C 4mim][ dca ]  2.99  

10  [C 4eim ][BF 4]  2.80  

11  [C 5mim ][BF 4]  3.14  

12  [C 6mim ][ Br]  0.81  

13  [C 6mim ][Cl]  2.13  

14  [C 6mmim ][Cl]  1.74  

15  [C 6mim ][PF 6]  2.17  

16  [C 6mim ][BF 4]  3.18  

17  [C 6eim ][BF 4]  2.15  

18  [C 7mim ][BF 4]  2.44  

19  [C 8mim ][Br]  0.07  
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No  ǞȊȒůȄ log EC50  (EC 50 ůŮ ȉǮ) 

20  [C 8mim ][Cl]  1.19  

21  [C 8mim ][PF 6]  0.95  

22  [C 8mim ][BF 4]  1.41  

23  [C 9mim ][BF 4]  0.72  

24  [C 10mim ][Cl]  0.50  

25  [C 10mim ][BF 4]  -0.18  

26  [ mp y]  2.04  

27  [C 4py][Br]  2.73  

28  [C 4mp y][Br]  2.12  

29  [C 4mmp y][Br]  2.08  

30  [C 4py][Cl]  2.64  

31  [C 4py][ dca ]  2.61  

32  [C 4mp y][ dca ]  1.99  

33  [C 4mmp y][ dca ]  1.75  

34  [C 6mp y][Br]  1.48  

35  [C 6mp y][Cl]  1.44  

36  [C 8mp y][ Br]  0.25  

37  [C 6mp yrrol ][Cl]  2.99  

38  acetone  5.47  

39  ethyl acetate  4.82  

40  diethyl ether  4.88  

41  ethanol  5.88  

42  methanol  7.00  

42  methanol  7.00  

43  2-butanol  3.37  

44  acetonitrile  5.77  

45  dimethyl sulfoxide  6.10  

46  dimethyl formamide  5.44  

47  tolue ne 2.33  

48  phenol  2.58  

49  ethyl benzene  1.96  
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2.3  ǨűŬȍȉȌȂǽȎ ȇŬȆ ȇȕůŰȌȎ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ  

ǱȆ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȐȒȍǿȃȌȊŰŬȆ ůŮ ŬȏŰǽȎ ɸȌȏ ǽȐȌȏȊ ȉŮȈŮŰȄȅŮǿ 

ŮȍŮȏȊȄŰȆȇǼ ȇŬȆ ůŮ ŬȏŰǽȎ ɸȌȏ ǽȐȌȏȊ ŮűŬȍȉȌůŰŮǿ Ŭɸȕ ŰȄ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ ȇŬȆ ǽȐȌȏȊ ȂǿȊŮȆ 

ŮȉɸȌȍȆȇǽȎ. ǵȌ ŮȏȍȖ ɸŮŭǿȌ ŮűŬȍȉȌȂǾȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, ȕɸȒȎ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ Ŭɸȕ 

ŰȄȊ ŮȇŰŮŰŬȉǽȊȄ ǽȍŮȏȊŬ ŰȒȊ ŰŮȈŮȏŰŬǿȒȊ ŮŰȗȊ ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ ůŰȄȊ ǨȆȇȕȊŬ 2-5. Ǫ 

ȐȍǾůȄ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ůŮ ȌȍȂŬȊȆȇǽȎ ŬȊŰȆŭȍǼůŮȆȎ [97 -108]  (ůȖȊȅŮůȄȎ, ȇŬŰǼ-

ȈȏůȄȎ ȇŬȆ ŮȊȃȏȉȆȇǾȎ ȇŬŰǼȈȏůȄȎ, ȁȆȌȐȄȉȆȇǽȎ, ɸȌȈȏȉŮȍȆůȉȌȖ ȇ.Ǽ.) ŬɸȌŰŮȈŮǿ ŰȌ 

ɸȈǽȌȊ ȉŮȈŮŰȄȉǽȊȌ ŮȍŮȏȊȄŰȆȇȕ ɸŮŭǿȌ. Ǫ ȐȍǾůȄ ŰȌȏȎ ůŮ ŭȆŮȍȂŬůǿŮȎ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȌȖ 

ŮǿȊŬȆ ŮɸǿůȄȎ ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊȄ, ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ůŰȄȊ ŬɸȕůŰŬȋȄ ȂȆŬ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȕ ŬȃŮȌŰȍȌɸȆȇȗȊ 

ȉȆȂȉǼŰȒȊ [109 -113] , ůŰȄȊ ŮȇȐȖȈȆůȄ [3, 97, 114 -118] , ůŰȌȏȎ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȌȖȎ 

ŬŮȍǿȒȊ ȉŮ CO2 [119, 120] . ǝȈȈŮȎ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ ŰȌȏȎ ŮǿȊŬȆ ůŰȄȊ ȄȈŮȇŰȍȌȐȄȉŮǿŬ ȒȎ 

ȄȈŮȇŰȍȌȈȖŰŮȎ, ȂȆŬ ȇȏȑŮȈǿŭŮȎ ȇŬȏůǿȉȒȊ, ȂȆŬ ȉɸŬŰŬȍǿŮȎ, ȂȆŬ ŬȆůȅȄŰǾȍŮȎ, ȂȆŬ 

ȅŮȍȉȌůȏůůȒȍŮȏŰǽȎ, ȇ.Ǽ. [9, 98, 121 -123] , ȒȎ ȏȂȍȌǿ ȇȍȖůŰŬȈȈȌȆ ůŮ ȌȅȕȊŮȎ ȇŬȆ 

ȌɸŰȆȇǽȎ ůȏȊŭǽůŮȆȎ [124] , ůŰȄȊ ŬȊŬȈȏŰȆȇǾ ȐȄȉŮǿŬ [116] , ůŰŬ ȈȆɸŬȊŰȆȇǼ [125] , 

ůŰȄȊ ŬɸȌȅǾȇŮȏůȄ ȇŬȆ ȉŮŰŬűȌȍǼ ȅŮȍȉȕŰȄŰŬȎ [126, 127] , ůŰȌȏȎ ŰŮȐȊȄŰȌȖȎ ȉȖŮȎ 

[128]  ȇ.Ǽ. 

 

 

ǨȆȇȕȊŬ 2 -5 . ǲŮŭǿŬ ŮűŬȍȉȌȂȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ [129] . 

ǱȆ ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇǽȎ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ůŮ ɸȆȈȌŰȆȇǾ Ǿ ŮȉɸȌȍȆȇǾ 

ȇȈǿȉŬȇŬ, ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 2-8 ȉŮ ɸȈȄȍȌűȌȍǿŮȎ ůȐŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰȄȊ 

ŮŰŬȆȍŮǿŬ ɸȌȏ ŬȊǽɸŰȏȋŮ ŰȄȊ ŮűŬȍȉȌȂǾ, ŰȄ ŭȆŮȍȂŬůǿŬ, ŰȌ ȍȕȈȌ ŰȌȏ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ 

ůŰȄ ŭȆŮȍȂŬůǿŬ ȇŬȆ ŰȄȊ ȇȈǿȉŬȇŬ ŰȄȎ ȇǼȅŮ ŮűŬȍȉȌȂǾȎ. ǴȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŰȌ ȐȍȌȊȆȇȕ 

ŭȆǼůŰȄȉŬ ŬȊǼɸŰȏȋȄȎ ȇŬȆ ŮűŬȍȉȌȂǾȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, ȌȆ ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇǽȎ ŮűŬȍ-

ȉȌȂǽȎ ŮǿȊŬȆ ůȐŮŰȆȇǼ ȈǿȂŮȎ, ȂŮȂȌȊȕȎ ɸȌȏ ȌűŮǿȈŮŰŬȆ ȇȏȍǿȒȎ ůŰȄȊ ɸȌȈȏɸȈȌȇȕŰȄŰŬ 

ŰȒȊ ŮȊȗůŮȒȊ ŬȏŰȗȊ, ůŰȄȊ ǽȈȈŮȆȑȄ ɸȌȈȈȗȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ȇŬȆ ɸȈȄȍȌűȌȍȆȗȊ ɸȌȏ 

ŮǿȊŬȆ ŬɸŬȍŬǿŰȄŰŮȎ ȂȆŬ ȉǿŬ ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇǾ ŮűŬȍȉȌȂǾ, ȕɸȒȎ ŬȇȍȆȁŮǿȎ űȏůȆȇȌȐȄȉȆȇǽȎ 
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ȇŬȆ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ, ɸŮȍȆȁŬȈȈȌȊŰȆȇǽȎ ŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ, ŬȈȈǼ ȇŬȆ ůŰȌ ȇȕůŰȌȎ 

ŰȌȏȎ. 

ǵȌ ȇȕůŰȌȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ůŮ ȂŮȊȆȇǽȎ ȂȍŬȉȉǽȎ ŭŮȊ ŮǿȊŬȆ ŬȊŰŬȂȒȊǿůȆȉȌ 

ȉŮ ŬȏŰȕ ŰȒȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȇŬȆ Ȅ ȁŬůȆȇȕŰŮȍȄ ŬȆŰǿŬ ŮǿȊŬȆ Ȅ ȉȆȇȍǾȎ ȇȈǿȉŬȇŬȎ 

ɸŬȍŬȂȒȂǾ ŰȌȏȎ ȒȎ ůȏȊǽɸŮȆŬ ŰȄȎ ȉȆȇȍǾȎ ȃǾŰȄůǾȎ ŰȌȏȎ. ǴŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 2-9 

ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŮȊŭŮȆȇŰȆȇǼ ŰȆȉǽȎ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȇȈŬůȆȇȗȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏ-

ŰȗȊ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŮŰŬȆȍŮǿŬ Sigma  Aldrich . ǴŮ ȉȆȇȍǾ ȇȈǿȉŬȇŬ (ŮȍȂŬůŰȄȍȆŬȇǾ Ǿ ɸȆȈȌ-

ŰȆȇǾ), ŰȌ ȇȕůŰȌȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŮǿȊŬȆ ɸŮȍǿɸȌȏ Ŭɸȕ 5 ǽȒȎ ȇŬȆ 20 űȌȍǽȎ 

ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȌ Ŭɸȕ ŮȇŮǿȊȌ ŰȒȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. ǹůŰȕůȌ, ȉɸȌȍȌȖȊ ȊŬ ȁȍŮȅȌȖȊ 

ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ űȅȄȊȕŰŮȍŬ Ǿ ȇŬȆ ȇŬŰǼ ɸȌȈȖ ŬȇȍȆȁȕŰŮȍŬ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŰȌȏȎ 

ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ, ȇŬȅȗȎ Ȅ ŰȆȉǾ ŰȌȏȎ ŮɸȄȍŮǼȃŮŰŬȆ ǼȉŮůŬ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŰȆȉǾ ŰȒȊ 

ɸȍȗŰȒȊ ȏȈȗȊ. ũȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ, ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊŰŬȆ Ŭɸȕ ŬȈȇȏȈȆȇǼ 

ȏɸȌȇŬŰŮůŰȄȉǽȊŬ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȇŬŰȆȕȊŰŬ ůŮ ůȏȊŭȏŬůȉȕ ȉŮ ŰȌ [ǵF2N] ŬȊȆȕȊ ŮǿȊŬȆ ɸȆȌ 

ŬȇȍȆȁǼ ůŮ ůȐǽůȄ ȉŮ ŰŬ ŬȈȇȏȈȆȇǼ ȏɸȌȇŬŰŮůŰȄȉǽȊŬ űȒůűȌȍȆȇǼ, Ǿ ŬȉȉȒȊȆŬȇǼ. ǵȌ 

ȇȕůŰȌȎ ŮȋŬȍŰǼŰŬȆ, ŮɸǿůȄȎ, Ŭɸȕ ŰȄȊ ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ, ŰȄȊ ɸȌůȕŰȄŰŬ, ŬȈȈǼ ȇŬȆ ŰȌ 

ȇȕůŰȌȎ ŰȄȎ ɸŬȍŬȂȒȂȆȇǾȎ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬȎ. ǴŰȌ ŰŮȈŮȏŰŬǿȌ ɸȆȅŬȊȕŰŬŰŬ ȌűŮǿȈŮŰŬȆ ȇŬȆ Ȅ 

ůȄȉŬȊŰȆȇǼ ȉȆȇȍȕŰŮȍȄ ŰȆȉǾ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ɸȌȏ ɸŬȍǼȂŮȆ Ȅ ŮŰŬȆȍŮǿŬ BASF 

ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŰȄȊ ŰȆȉǾ ŰȄȎ Sigma  Aldrich  (ȁȈ. ǲǿȊŬȇŬ 2-9, ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ 1-ethyl -

3-methylimidazolium diethyl phosph ate), Ȅ ȌɸȌǿŬ ŮǿȊŬȆ ȇŬȆ Ȅ ȉȕȊȄ ɸȌȏ ɸȌȏ 

ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŭȆŬȅǽůŮȆ ȉŮȂǼȈŮȎ ɸȌůȕŰȄŰŮȎ ȂȆŬ ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇǾ ȐȍǾůȄ. 

ǲǽȍŬ Ŭɸȕ ŰȌ ȇȕůŰȌȎ ɸȍȌȉǾȅŮȆŬȎ, ȂȆŬ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ȇŬȆ ŰȄ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǾ 

ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ŰȌȏ ȇȕůŰȌȏȎ ȐȍǾůȄȎ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ǽȊŬȊŰȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ůŮ 

ȉǿŬ ŮűŬȍȉȌȂǾ ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ůȏȊȏɸȌȈȌȂȆůŰȌȖȊ ŬȍȇŮŰǽȎ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ, ȕɸȒȎ Ȅ ŬɸŬȆ-

ŰȌȖȉŮȊȄ ɸȍȌȉȄȅŮȏȕȉŮȊȄ ɸȌůȕŰȄŰŬ ůŮ ȉǿŬ ȐȍȌȊȆȇǾ ȁǼůȄ, ŰȌ ȇȕůŰȌȎ ŬɸȌȅǾȇŮȏůȄȎ, 

ŰŬ ůȐŮŰȆȇǼ ŬɸȕȁȈȄŰŬ (ŮǼȊ ȏɸǼȍȐȌȏȊ) ȇŬȆ ŰȌ ȇȕůŰȌȎ ŭȆŬȐŮǿȍȆůȄȎ ŬȏŰȗȊ, ŰȌ ȇȕůŰȌȎ 

ŬȊŬȇȖȇȈȒůȄȎ (ŮǼȊ ŮǿȊŬȆ ŮűȆȇŰǾ), Ȅ ůȏȊȌȈȆȇǼ ȇŬŰŬȊŬȈȆůȇȕȉŮȊȄ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŭȆŬȐŮǿ-

ȍȆůȄȎ ȇŬȆ ȐȍǾůȄȎ ůŰȄ ȂȍŬȉȉǾ ɸŬȍŬȂȒȂǾȎ. ǭŬȉȁǼȊȌȊŰŬȎ ȕȈŬ ŰŬ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ȏɸȕ-

ȑȄ, ŮȊŭǽȐŮŰŬȆ Ȅ ȐȍǾůȄ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȊŬ ŮǿȊŬȆ ůȏȉűǽȍȌȏůŬ. ũȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ, 

ȉȕȊȌ Ŭɸȕ ŰȄȊ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌ ŰȄȎ ŬȊŬȇȖȇȈȒůȄȎ ŮȇŰȆȉǼŰŬȆ ȕŰȆ ȉŮ ŬȊŬȇȖȇȈȒůȄ ȆȌȊŰȆȇȌȖ 

ȏȂȍȌȖ 10-20 űȌȍǽȎ ŬȊŰȆůŰŬȅȉǿȃŮŰŬȆ ŰȌ ȏȑȄȈȕŰŮȍȌ ȇȕůŰȌȎ ɸȍȌȉǾȅŮȆŬȎ ǽȊŬȊŰȆ ŰȒȊ 

ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ, ŮȊȗ ȉŮ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŮȎ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸŬȍǽȐȌȏȊ ȌȆȇȌȊȌ-

ȉȆȇȕŰŮȍȄ ȈȖůȄ [108] . ǹůŰȕůȌ, ȂȆŬ ŰȄȊ ŬȊŰȆȉŮŰȗɸȆůȄ ŰȌȏ ȏȑȄȈȌȖ ȇȕůŰȌȏȎ 

ȉŮȈŮŰǼŰŬȆ Ȅ ůȖȊȅŮůȄ ȊǽȒȊ, ȐŬȉȄȈȌȖ ȇȕůŰȌȏȎ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, ȕɸȒȎ ŬȏŰǼ ɸȌȏ 

ůȏȊǽȅŮůŬȊ ȌȆ Holbrey  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ ȇŬȆ ŮǿȊŬȆ ŰȌȏ ŰȖɸȌȏ 1,3 -dialkylimidazolium 

alkyl sulfate  ȇŬȆ 1,2,3 - trialkylimidazolium alkyl sulfate  [130] . 
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ǲǿȊŬȇŬȎ 2 -8 . ǦȆȌȉȄȐŬȊȆȇǽȎ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. 

ǨŰŬȆȍŮǿŬ ǧȆŮȍȂŬůǿŬ ǬȈǿȉŬȇŬ ǳȕȈȌȎ ǫǶ ǲȄȂǾ 

Air Products, 
US 

ǥɸȌȅǾȇŮȏůȄ ŬŮȍǿȒȊ ǨȉɸȌȍȆȇǾ ǦȌȄȅȄŰȆȇȕȎ [12, 132 ]  

BASF, ũŮȍȉŬȊǿŬ 

ǧǽůȉŮȏůȄ ȌȋǽȌȎ (ǧȆŮȍȂŬůǿŬ Basil)  ǨȉɸȌȍȆȇǾ ǦȌȄȅȄŰȆȇȕȎ 

[131]  

ǬȈŬůȉŬŰȆȇǾ ŬɸȕůŰŬȋȄ ǲȆȈȌŰȆȇǾ ǧȆŬȈȖŰȄȎ  

ǷȈȒȍǿȒůȄ ǲȆȈȌŰȆȇǾ ǧȆŬȈȖŰȄȎ  

ǥŮȍȌůȏȉɸȆŮůŰǽȎ ǲȆȈȌŰȆȇǾ ǸȏȇŰȆȇȕ ȉǽůȌ 

ǧȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄ ȇȏŰŰŬȍǿȊȄȎ ǲȆȈȌŰȆȇǾ ǧȆŬȈȖŰȄȎ 

IFP ǧȆȉŮȍȆůȉȕȎ ŬȈȇŮȊǿȒȊ (ǧȆŮȍȂŬůǿŬ Difasol)  ǨȉɸȌȍȆȇǾ ǧȆŬȈȖŰȄȎ [132]  

Scionix, UK   
ũŬȈȁŬȊȆůȉȕȎ Cr   ǲȆȈȌŰȆȇǾ (50 L)   ǪȈŮȇŰȍȌȈȖŰȄȎ [13 3]  

ǪȈŮȇŰȍȌůŰǿȈȁȒůȄ ŬȊȌȋŮǿŭȒŰȌȏ ȐǼȈȏȁŬ   ǲȆȈȌŰȆȇǾ (1200 L)   ǪȈŮȇŰȍȌȈȖŰȄȎ [13 4]  

G24i, US  ǪȈȆŬȇǼ ȇȖŰŰŬȍŬ ŮȏŬȆůȅȄŰȌɸȌȆȄȉǽȊŬ ůŮ ȐȍȒůŰȆȇǽȎ ȌȏůǿŮȎ  ǨȉɸȌȍȆȇǾ  ǪȈŮȇŰȍȌȈȖŰȄȎ 
[135, 
136]  

Iolitec, 
Germany  

 ǳŮȏůŰǼ ȇŬȅŬȍȆůȉȌȖ  ǲȆȈȌŰȆȇǾ 
ǥȊŰȆůŰŬŰȆȇȕȎ ȇŬȅŬȍȆůŰȆȇȕȎ 
ɸŬȍǼȂȌȊŰŬȎ  

[ 132 ]  

Supelco, US  ǴŰŬȅŮȍǾ űǼůȄ ŬǽȍȆŬȎ ȐȍȒȉŬŰȌȂȍŬűǿŬȎ  ǨȉɸȌȍȆȇǾ 
ǴŰŬȅŮȍǾ űǼůȄ ŬǽȍȆŬȎ 
ȐȍȒȉŬŰȌȂȍŬűǿŬȎ  

[137]  

Degussa, 
ũŮȍȉŬȊǿŬ 
 

ǴȆȈȏȈǿȒůȄ ǲȆȈȌŰȆȇǾ ǧȆŬȈȖŰȄȎ [12]  

ǲȍȕůȅŮŰŬ ůŮ ȁŬűǽȎ ǨȉɸȌȍȆȇǾ ǦŮȈŰȆȒŰȆȇǼ ůŰȌ űȆȊǿȍȆůȉŬ  [12]  

Arkema, 
ũŬȈȈǿŬ 

ūȅȌȍǿȒůȄ ȏŭȍȌȂȌȊŬȊȅȍǼȇȒȊ  ǲȆȈȌŰȆȇǾ ǬŬŰŬȈȖŰȄȎ 
[132 , 
138 ]  

Eli Lilly, US   ǧȆǼůɸŬůȄ ŬȆȅǽȍŬ ǲȆȈȌŰȆȇǾ (190L) ǬŬŰŬȈȖŰȄȎ/ǥȊŰȆŭȍŬůŰǾȍȆȌ   [12, 139]  

Linde, 
ũŮȍȉŬȊǿŬ  

ǴȏȉɸǿŮůȄ ŬŮȍǿȌȏ ůŮ ǵ=ůŰŬȅ. ȇŬȆ ȏȑȄȈǾ P  ǲȆȈȌŰȆȇǾ  ǶȂȍȕ ŮȉȁȕȈȌȏ  [ 12 , 140 ]  

Central Glass, 
ǫŬɸȒȊǿŬ  

ǥȊŰǿŭȍŬůȄ ůȖȃŮȏȋȄȎ (ůȖȊȅŮůȄ ǼȈȇȏȈȌ-, ǼȍȏȈȌ- ȇŬȆ 
ŭȆǼȍȏȈȌ-ȏɸȌȇŬŰŮůŰȄȉǽȊȒȊ ŬȈȇȆȊǿȒȊ) 

ǨȉɸȌȍȆȇǾ ǬŬŰŬȈȖŰȄȎ [12]  
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ǲǿȊŬȇŬȎ 2 -9 . ǨȊŭŮȆȇŰȆȇǽȎ ŰȆȉǽȎ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ůǾȉŮȍŬ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŮŰŬȆȍŮǿŬ Sigma  Aldrich  
[141] . 

ǫȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ǬŬȅŬȍȕŰȄŰŬ ǲȌůȕŰȄŰŬ ǵȆȉǾ (ú) 

1-Allyl -3-methylimidazolium 
bis(trifluoromethylsulfonyl)imide  

Ó98.5% (HPLC) 
5 g  89.20  

50 g  451.00  

1-Butyl -3-methylimidazolium 
bis(trifluoromethylsulfonyl)imide  

BASF quality, Ó98% 
100 g  237.50  

1 Kg  1,315.00  

1-Butyl -3-methylimidazolium  
hexafluorophosphate  

Ó97.0% (HPLC) 

5 g  63.70  

50 g  148.50  

250 g  466.50  

1-Butyl -3-methylimidazolium 
tetrafluoroborate  

BASF quality, Ó98% 
100 g  144.00  

1 Kg  869.00  

1-Ethyl -3-methylimidazolium 
diethyl phosphate  

Ó98.0% (HPLC) 
5 g 41.10  

50 g  188.00  

1-Ethyl -3-methylimidazolium 
diethyl phosphate  

Produced by BASF 
Ó98% 

100 g  196.50  

1 Kg  999.00  

ethanol Absolute Ó99.8% 1 L 177.50  

acetone Ó 99.8% (HPLC) 1 L 49.20  

ethyl acetate Anhydrous 99.8%  1 L 87.10  

methanol Anhydrous 99.8%  1 L 60.00  

hexane Ó 97.0% (HPLC)  1 L 95.30  

 

 

2.4  ǫȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸŬȍȌȖůŬȎ ŭȆŭŬȇŰȌȍȆȇǾȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ 

ǴŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŭŬȇŰȌȍȆȇǾ ŭȆŬŰȍȆȁǾ ȉŮȈŮŰǾȅȄȇŬȊ ŭǽȇŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ 

ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ Ŭɸȕ ŰȌ ůȏȊŭȏŬůȉȕ ŰŮůůǼȍȒȊ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇȗȊ ȇŬŰȆȕȊŰȒȊ ȇŬȆ ŰŮůůǼȍȒȊ 

ŬȊȆȕȊŰȒȊ ŰȌ ȕȊȌȉŬ ȇŬȆ ȌȆ ŭȌȉǽȎ ŰȒȊ ȌɸȌǿȒȊ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 2-10 . 

ǹȎ ȇŬŰȆȕȊ ŮɸŮȈǽȐȅȄ ŰȌ ȆȉȆŭŬȃȕȈȆȌ, ɸȌȏ ŮǿȊŬȆ ŰȌ ɸȈǽȌȊ ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊȌ, ȉŮ ŭȆŬűȌȍŮ-

ŰȆȇȌȖȎ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰŮȎ, ȗůŰŮ ȊŬ ȉŮȈŮŰȄȅŮǿ Ȅ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ȉǾȇȌȏȎ ŰȄȎ ŬȈȇȏȈȆȇǾȎ 

ŬȈȏůǿŭŬȎ ȇŬȆ Ȅ ȖɸŬȍȋȄ ɸȌȈȆȇȗȊ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȗȊ ȌȉǼŭȒȊ ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ. ǹȎ 

ɸȍȌȎ ŰŬ ŬȊȆȕȊŰŬ ŮɸȆȈǽȐȅȄȇŬȊ ŰǽůůŮȍŬ, ŰŬ ȌɸȌǿŬ ŭȆŬűȌȍȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȌ 

ȉǽȂŮȅȌȎ, ŰȄȊ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬ, ŰȄȊ ȏŭȍȌűȌȁȆȇȕŰȄŰŬ / ȏŭȍȌűȆȈȆȇȕŰȄŰŬ ȇŬȆ ŰȄ ŭȏȊŬŰȕ-

ŰȄŰŬ ůȐȄȉŬŰȆůȉȌȖ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȗůŰŮ ȊŬ ȉŮȈŮŰȄȅŮǿ Ȅ ŮɸǿŭȍŬůȄ ȕȈȒȊ ŬȏŰȗȊ 

ŰȒȊ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ. ǴŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 2-11  ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ȁŬůȆȇǽȎ 

ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ.    
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ǲǿȊŬȇŬȎ 2 -10 . ǮŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȇŬŰȆȕȊŰŬ ȇŬȆ ŬȊȆȕȊŰŬ, ȕȊȌȉŬ, ŭȌȉǾ ȇŬȆ ůȏȊŰȌȉȌȂȍŬűǿŬ. 

ǡȊȌȉŬ ǧȌȉǾ ǴȏȊŰȌȉȌȂȍŬűǿŬ 

1-butyl -3-
methyl imidazolium cation  

 

bmim +  

1-octyl -3-
methylimidazolium cation  

 

omim +  

1-(2 -hydroxyethyl) -3-
methylimidazolium cation  

 

c2ohmim +  

1-(2 -methoxyethyl) -3-
methylimidazolium cation  

 

c3omim +  

hexafluorophosphate anion  

 

PF6
- 

tetrafluoroborate anion  

 

BF4
- 

bis (trifluoromethanesulfon
yl)  imide anion  

 

TF2N-  

trifluoromethanesulfonate 
anion  

 

TFO-  
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ǲǿȊŬȇŬȎ 2 - 11 . ǮȌȍȆŬȇȕ ȁǼȍȌȎ (MB), ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ (ȍ), ȇŬȊȌȊȆȇȕ ůȄȉŮǿȌ ŰǾȋȄȎ (Tm), ȇŬȆ 
ȆȋȗŭŮȎ (ȉ), ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ [14 2] . 

ǫȌȊŰȆȇȕ ǶȂȍȕ MǦ/ gĿmol -1  ȍ/kgĿm-3  Tm /K  ȉ/cP  (30 oC)  

[ BMIM ][ PF6]  284.18  1310  283.15  172.8  

[ OMIM ][ PF6]  340.29  1190  203.15 1 908.2 3 

[ C2OHMIM][PF 6]  272.13  1480  201.15 ( Tg)
2 82.7  

[C 3OMIM][PF 6]  286.06  1400  299.15  148.1  

[BMIM][BF 4]  226.02  1210  192.15  65.2  

[OMIM][BF 4]  282.13  1080  192.65 ( Tg)
2 427.7 3 

[C 2OHMIM][BF 4]  213.97  1330  189.15 (Tg)
2 70.9 4 

[C 3OMIM][BF 4]  228.00  1260  185.15  (Tg)
2 138  

[ BMIM ][ TF2N]  419.36  1400  271.15 5 41.5 6 

[ BMIM ][ TFO]  288.29  1292  286.1 5 64.2 3 

1 ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ŰȆȉǾ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŮȍȂŬůǿŬ ŰȒȊ Sun  et  al. [14 3]  

2 Tg, ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȏŬȈȗŭȌȏȎ ȉŮŰǼɸŰȒůȄȎ. 
3 ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ŰȆȉǾ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŮȍȂŬůǿŬ ŰȒȊ Seddon  et  al. [14 4]  
4 ǵȆȉǾ ůŰȌȏȎ 25 oC 
5 ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ŰȆȉǾ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŮȍȂŬůǿŬ ŰȒȊ Fredlake  et  al. [2 9]  
6 ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ŰȆȉǾ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŮȍȂŬůǿŬ ŰȒȊ Harris  et  al. [145 ]  
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 ǫůȌȍȍȌɸǿŮȎ űǼůŮȒȊ ǬŮűǼȈŬȆȌ 3.

3.1  ǨȆůŬȂȒȂǾ 

Ǳ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕȎ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ŮǿȊŬȆ ŬɸŬȍŬǿŰȄŰȌȎ ȂȆŬ ŰȌ ůȐŮŭȆŬůȉȕ ȇŬȆ 

ŰȄȊ ŬȍȆůŰȌɸȌǿȄůȄ ɸȈȄȅȗȍŬȎ űȏůȆȇȗȊ ȇŬȆ ȐȄȉȆȇȗȊ ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇȗȊ ŭȆŮȍȂŬůȆȗȊ. Ǳ 

ȇŬȅȌȍȆůȉȕȎ ŰȒȊ űǼůŮȒȊ ŮȊȕȎ ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ ůŮ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŮȎ ůȏȊȅǾȇŮȎ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ȇŬȆ ɸǿŮůȄȎ ȇŬȆ Ȍ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕȎ ŰȒȊ ůȏůŰǼůŮȒȊ ŰȒȊ ŭȆŬűȕȍȒȊ 

ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ůŰȆȎ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǽȎ űǼůŮȆȎ ŮǿȊŬȆ ɸȍȌŬɸŬȆŰȌȖȉŮȊŬ ȂȆŬ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ 

ŬɸȌŭȕůŮȒȊ ŭȆŮȍȂŬůȆȗȊ ȇŬȆ ŰȄ ŭȆŬůŰŬůȆȌȈȕȂȄůȄ ŮȋȌɸȈȆůȉȌȖ. 

ǴŮ ȇǼȅŮ ɸȍȕȁȈȄȉŬ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ Ȅ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾ ȇŬȈŮǿŰŬȆ ȊŬ ŭȗůŮȆ 

ŰȄȊ ɸȌůȌŰȆȇǾ ůȐǽůȄ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ, ŰȄȎ ɸǿŮůȄȎ ȇŬȆ ŰȒȊ ůȏůŰǼůŮȒȊ ŰȒȊ 

ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ůŮ ȇǼȅŮ űǼůȄ. Ǫ ɸȍȗŰȄ ȉŬȅȄȉŬŰȆȇǾ ŭȆŬŰȖɸȒůȄ ȇŬȆ ŮɸǿȈȏůȄ ŮȊȕȎ 

ŰǽŰȌȆȌȏ ɸȍȌȁȈǾȉŬŰȌȎ ǽȂȆȊŮ Ŭɸȕ ŰȌȊ Gibbs  ŰȌ 1875 ȉǽůȒ ŰȌȏ ȌȍȆůȉȌȖ ŰȌȏ 

ȐȄȉȆȇȌȖ ŭȏȊŬȉȆȇȌȖ ȇŬȆ ŰȄȎ ȆȇŬȊȌɸȌǿȄůȄȎ ŰȄȎ ůȏȊȅǾȇȄȎ ȕŰȆ ůŰȄȊ ȆůȌȍȍȌɸǿŬ ŰȌ 

ȐȄȉȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ ȇǼȅŮ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ŮǿȊŬȆ ŰȌ ǿŭȆȌ ůŮ ȇǼȅŮ űǼůȄ. ǞŰůȆ, ȂȆŬ 

ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ ŮǼȊ ŭȖȌ űǼůŮȆȎ, Ŭ ȇŬȆ ȁ, ȁȍǿůȇȌȊŰŬȆ ůŮ ȆůȌȍȍȌɸǿŬ ȇŬȆ ŰŬ ůȏůŰŬŰȆȇǼ 

ŰȌȏ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ŮǿȊŬȆ c, ŰȕŰŮ ȆůȐȖŮȆ:  

ȁ

i

Ŭ

i ȉȉ =  i=1,2,é.c       (3.1)  

ȕɸȌȏ ȉ ŮǿȊŬȆ ŰȌ ȐȄȉȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ. 

Ǳ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕȎ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉǽůȒ ŰȌȏ ȐȄȉȆȇȌȖ ŭȏȊŬȉȆȇȌȖ 

ŮɸȆŰȏȂȐǼȊŮŰŬȆ ȉǽůȒ ȇŬŰŬůŰŬŰȆȇȗȊ ŮȋȆůȗůŮȒȊ ȇŬȆ ȉȌȊŰǽȈȒȊ ůŰŬŰȆůŰȆȇǾȎ 

ȉȄȐŬȊȆȇǾȎ, ȕɸȌȏ ɸǼȊŰŬ ŬɸŬȆŰŮǿŰŬȆ Ȍ ȌȍȆůȉȕȎ ȇŬȆ Ȅ ȂȊȗůȄ ŰȌȏ ȐȄȉȆȇȌȖ ŭȏȊŬȉȆȇȌȖ 

ȉǿŬȎ ɸȍȕŰȏɸȄȎ ȇŬŰǼůŰŬůȄȎ (ɸȍȕŰȏɸŮȎ ůȏȊȅǾȇŮȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ȇŬȆ ɸǿŮůȄȎ), 

ȂŮȂȌȊȕȎ ɸȌȏ ȇŬȅȆůŰǼ ɸȌȈȈǽȎ űȌȍǽȎ ŭȖůȇȌȈȄ ȇŬȆ ɸȌȈȖɸȈȌȇȄ ŰȄȊ ŮɸǿȈȏůȄ ůŮ 

ɸȍŬȇŰȆȇǽȎ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ [1] .  

ǮŮ ůŰȕȐȌ ŰȄȊ ŬɸȈȌɸȌǿȄůȄ ŬȈȈǼ ȇŬȆ ȉǿŬ ȈȆȂȕŰŮȍȌ ŬűȄȍȄȉǽȊȄ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ŰȌȏ 

ɸȍȌȁȈǾȉŬŰȌȎ Ȍ Lewis  ȋŮȇȆȊȗȊŰŬȎ Ŭɸȕ ŰȌ ȐȄȉȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ ŮȊȕȎ ȇŬȅŬȍȌȖ ȆŭŬȊȆȇȌȖ 

ŬŮȍǿȌȏ ȕȍȆůŮ ŰȄȊ ǽȊȊȌȆŬ ŰȄȎ ŰǼůȄȎ ŭȆŬűȏȂǾȎ ȒȎ ůȏȊǼȍŰȄůȄ ŰȄȎ ɸǿŮůȄȎ ȇŬȆ 

ŬɸǽŭŮȆȋŮ ȕŰȆ ȆůȌŭȖȊŬȉŬ ȉŮ ŰȄȊ ŮȋǿůȒůȄ (3.1 ), ȇǼȅŮ ȆůȌȍȍȌɸǿŬ űǼůŮȒȊ 

ɸŮȍȆȂȍǼűŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ ȆůȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ŰǼůŮȒȊ ŭȆŬűȏȂǾȎ [2] :  

ȁ

i

Ŭ

i ff =         (3.2)  

Ǫ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ŮȋǿůȒůȄ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ɸǼȊŰŬ ŰȌ ŮȊŬȍȇŰǾȍȆȌ ůȄȉŮǿȌ ŰȒȊ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȗȊ 

ȏɸȌȈȌȂȆůȉȗȊ ȂȆŬ ŰȄȊ ŮɸǿȈȏůȄ ȇǼȅŮ ɸȍȌȁȈǾȉŬŰȌȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ. ǴŰȆȎ 

ɸŬȍŬȇǼŰȒ ŮȊȕŰȄŰŮȎ ȅŬ ɸŬȍȌȏůȆŬůŰŮǿ ŬȊŬȈȏŰȆȇǼ Ȅ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾ ŮɸǿȈȏůȄ ŰȒȊ 

ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ůŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŬŰȍȆȁǾ ȆůȌȍȍȌɸȆȗȊ űǼůŮȒȊ ůŰŮȍŮȌȖ-ȏȂȍȌȖ, 

ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ ȇŬȆ ŬŰȉȌȖ-ȏȂȍȌȖ. 
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3.2  ǫůȌȍȍȌɸǿŬ űǼůŮȒȊ ůŰŮȍŮȌȖ-ȏȂȍȌȖ 

ũȆŬ ŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ůŰŮȍŮȌȖ (S) - ȏȂȍȌȖ (L) Ȅ ȆůȕŰȄŰŬ 

ŰȒȊ ŰǼůŮȒȊ ŭȆŬűȏȂǾȎ ȂȆŬ ǽȊŬ ůȏůŰŬŰȆȇȕ i ŮȇűȍǼȃŮŰŬȆ ȒȎ [3] :  

)(T,P,xf)(T,P,xf
L

i

L

i

S

i

S

i =       (3.3)  

ȕɸȌȏ T Ȅ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ, ǳ Ȅ ɸǿŮůȄ ȇŬȆ x  ŰȌ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ ȇȈǼůȉŬ ŰȌȏ 

ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ.  

ǴŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŭȆǼȈȏůȄȎ ȉȆŬȎ ůŰŮȍŮǾȎ ȌȏůǿŬȎ (ůȏůŰŬŰȆȇȕ 1) ůŮ ȇǼɸȌȆȌ 

ŭȆŬȈȖŰȄ (ůȏůŰŬŰȆȇȕ 2), Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ŭȆŬȈȖŰȄ ůŰȄ ůŰŮȍŮǾ űǼůȄ ŮǿȊŬȆ 

ɸȍŬȇŰȆȇǼ ȉȄŭŮȊȆȇǾ ȇŬȆ ŬȂȊȌŮǿŰŬȆ (02 =
Sx ), ȌɸȕŰŮ ŰȌ ȇȍȆŰǾȍȆȌ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ 

ŮűŬȍȉȕȃŮŰŬȆ ȉȕȊȌ ȂȆŬ ŰȄ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄ ȌȏůǿŬ (1):  

)(T,P,xf)(T,P,xf
LLSS

1111 =  
     (3.4)

 

ȕɸȌȏ )(T,P,xf
LL

11  ȇŬȆ )x(T,Pf SS

11 ,  ȌȆ ŰǼůŮȆȎ ŭȆŬűȏȂǾȎ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ ůŰȄȊ 

ȏȂȍǾ űǼůȄ ȇŬȆ ůŰȄ ůŰŮȍŮǾ űǼůȄ, ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ. Ǫ ŰǼůȄ ŭȆŬűȏȂǾȎ ůŰȄ ůŰŮȍŮǾ űǼůȄ 

ŮǿȊŬȆ ŬȏŰǾ ŰȌȏ ȇŬȅŬȍȌȖ ůŰŮȍŮȌȖ (11 =
Sx ).  

Ǫ ŰǼůȄ ŭȆŬűȏȂǾȎ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ ůŰȄȊ ȏȂȍǾ űǼůȄ ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ Ŭɸȕ 

ŰȄ ůȐǽůȄ: 

(T,P)f)(T,P,xȂx)(T,P,xf LoLL ,

111111 =           (3.5)  

ȕɸȌȏ x1, ŰȌ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ ȇȈǼůȉŬ ȇȌȍŮůȉȌȖ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ ůŰȌ ŭȆŬȈȖŰȄ 

(ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ), Ȃ1 Ȍ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ŰȌȏ ůŰŮȍŮȌȖ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ 1 ȇŬȆ 

(T,P)f Lo,
1  Ȅ ŰǼůȄ ŭȆŬűȏȂǾȎ ŰȄȎ ȇŬȅŬȍǾȎ ȌȏůǿŬȎ (1) ůŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȇŬȆ ɸǿŮůȄ 

ŰȌȏ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ůŮ ȏɸȌȅŮŰȆȇǾ ȏɸȕȑȏȇŰȄ ȏȂȍǾ ȇŬŰǼůŰŬůȄ, ɸȌȏ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆŮǿŰŬȆ ůŰȄȊ 

ɸŬȍȌȖůŬ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ȒȎ ŰǼůȄ ŭȆŬűȏȂǾȎ ɸȍȕŰȏɸȄȎ ȇŬŰǼůŰŬůȄȎ ȇŬȆ ȂȆŬ ŰȄȊ ȌɸȌǿŬ 

ȆůȐȖŮȆ: 

îý

î
ü
û

îí

î
ì
ë

ù
ú

ø
é
ê

è
öö
÷

õ
ææ
ç

å
+--ö

ö

÷

õ

æ
æ

ç

å
--=

T

T

T

T

R

ǧC

T

T

RT

(T)ǧH
(T,P)f(T,P)f mmp

m

fus
SLo ln11exp1

,

1   

(3.6)  

ȕɸȌȏ ǧHfus  Ȅ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ŰǾȋȄȎ, ǵm  Ȅ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŰǾȋȄȎ, R Ȅ ůŰŬȅŮȍǼ ŰȒȊ ŬŮȍǿȒȊ 

ȇŬȆ S

p

L

pp CCǧC -=  Ȅ ŭȆŬűȌȍǼ ŰȒȊ ȅŮȍȉȌȐȒȍȄŰȆȇȌŰǾŰȒȊ ůŰȄȊ ȏȂȍǾ ȇŬȆ ůŰŮȍŮǾ 

űǼůȄ, Ȅ ȌɸȌǿŬ ȅŮȒȍŮǿŰŬȆ ůŰŬȅŮȍǾ ȇŬȆ ǿůȄ ȉŮ ŬȏŰǾ ůŰȌ ůȄȉŮǿȌ ŰǾȋȄȎ. 

Ǫ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ȉǽůȒ ŰȌȏ ȏɸȕȑȏȇŰȌȏ ȏȂȍȌȖ, ŭŮȊ ǽȐŮȆ ȇǼɸȌȆŬ űȏůȆȇǾ 

ůȄȉŬůǿŬ ɸŬȍǼ ŮǿȊŬȆ ȉǿŬ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŮȊȕȎ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȌȖ ȇȖȇȈȌȏ, ȉǽůȒ ŰȌȏ 

ȌɸȌǿȌȏ ŮɸȆŰȏȂȐǼȊŮŰŬȆ Ȅ ɸŮȍȆȂȍŬűǾ ŰȌȏ ůŰŮȍŮȌȖ. 

ǮŮ ŮȆůŬȂȒȂǾ ŰȒȊ ŮȋȆůȗůŮȒȊ (3.5) ȇŬȆ (3.6) ůŰȄȊ (3.4) ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ŰŮȈȆȇǼ: 

îý

î
ü
û

îí

î
ì
ë

+ù
ú

ø
é
ê

è
-+ù

ú

ø
é
ê

è
--=

T

T

R

ǧC

T

T

R

ǧC

T

T

RT

)(TǧH
)x(Ȃ mpmp

m

m

fus

ln11ln 11
  (3.7 )  

ǴŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ɸȌȏ ǧCp å 0 Ǿ Ȅ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ǵ ŭŮȊ ŬɸȌȇȈǿȊŮȆ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ 
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Ŭɸȕ ŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŰǾȋȄȎ, ǵm, ŰȕŰŮ Ȅ ŮȋǿůȒůȄ (3.7 )  ŬɸȈȌɸȌȆŮǿŰŬȆ ůŰȄȊ ȇǼŰȒȅȆ 

ůȐǽůȄ: 

ù
ú

ø
é
ê

è
---=

m

m

fus

T

T

RT

)(TǧH
Ȃx 1lnln 11      (3.8 )   

ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŮȊȕȎ ůŰŮȍŮȌȖ ůŮ ǽȊŬ ŭȆŬȈȖŰȄ ŮȋŬȍŰǼŰŬȆ Ŭɸȕ 

ŰȆȎ ŭȆŬȉȌȍȆŬȇǽȎ ŭȏȊǼȉŮȆȎ ɸȌȏ ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ ȏɸȕȑȄ ȉǽůȒ ŰȌȏ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ 

ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ, Ŭɸȕ ŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȇŬȆ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ŰǾȋȄȎ, ȉŮ ŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ȊŬ 

ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ ȉŮ ŰȄ ȉŮǿȒůȄ ŰȌȏ ůȄȉŮǿȌȏ ŰǾȋŮȒȎ ŰȌȏ ůŰŮȍŮȌȖ ȇŬȆ űȏůȆȇǼ Ŭɸȕ ŰȄ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ, Ȅ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ȌɸȌǿŬȎ ȌŭȄȂŮǿ ɸǼȊŰȌŰŮ ůŮ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ. 

Ǫ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȇŬȆ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ŰǾȋȄȎ ɸȍȌůŭȆȌȍǿȃȌȊŰŬȆ ŮǿŰŮ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŮǿŰŮ ȉǽůȒ 

ȇǼɸȌȆȒȊ ȅŮȒȍȄŰȆȇȗȊ ȉȌȊŰǽȈȒȊ, ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ɸȌȏ Ȅ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ȉǽŰȍȄůȄ ŭŮȊ 

ŮǿȊŬȆ ŮűȆȇŰǾ ȈȕȂȒ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ŰȌȏ ůŰŮȍŮȌȖ ɸȍȌ ŰȄȎ ŰǾȋȄȎ. Ǳ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ 

ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ ȉŮ ŰȄ ȁȌǾȅŮȆŬ ȅŮȒȍȄŰȆȇȗȊ ȉȌȊŰǽȈȒȊ ɸȌȏ ȅŬ 

ɸŬȍȌȏůȆŬůŰȌȖȊ ůŰȌ ŮɸȕȉŮȊȌ ȇŮűǼȈŬȆȌ. 

 

3.3  ǫůȌȍȍȌɸǿŬ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ 

ũȆŬ ŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ ŬɸŬȆŰŮǿŰŬȆ ɸǼȈȆ Ȅ 

ȆůȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ŰǼůŮȒȊ ŭȆŬűȏȂǾȎ ȂȆŬ ȕȈŬ ŰŬ ůȏůŰŬŰȆȇǼ ŰȌȏ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ůŰȆȎ ŭȖȌ ȏȂȍǽȎ 

űǼůŮȆȎ (I ȇŬȆ II) [4] :  

)(T,P,xf)(T,P,xf IIII

i

II

i =          (3.9 )  

Ǫ ŮȆůŬȂȒȂǾ ŰȌȏ ȌȍȆůȉȌȖ ŰȄȎ ŰǼůȄȎ ŭȆŬűȏȂǾȎ ȌŭȄȂŮǿ ůŰȄȊ ŮȋǿůȒůȄ:  

00

i

IIII

i

II

ii

II

i

I

i )f(T,P,xȂx)f(T,P,xȂx =     (3.1 0)  

ǧŮŭȌȉǽȊȌȏ ȕŰȆ Ȅ ŰǼůȄ ŭȆŬűȏȂǾȎ ůŰȄȊ ɸȍȕŰȏɸȄ ȇŬŰǼůŰŬůȄ, 0

if , ŮǿȊŬȆ Ȅ ǿŭȆŬ ȇŬȆ ȂȆŬ 

ŰȆȎ ŭȖȌ űǼůŮȆȎ, ŬɸŬȈŮǿűŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰŬ ŭȖȌ ȉǽȍȄ ŰȄȎ ȆůȕŰȄŰŬȎ, ȌŭȄȂȗȊŰŬȎ ǽŰůȆ ůŰȌ 

ɸŬȍŬȇǼŰȒ ȇȍȆŰǾȍȆȌ ŰȄȎ ȆůȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ŮȊŮȍȂȌŰǾŰȒȊ ( Ȃxa Ö= ) :  

)(T,P,xȂx)(T,P,xȂx IIII

i

II

i

II

i

I

i =  Ǿ 

)(T,P,xa)(T,P,xa IIII

i

II

i =    i=1,2,éc    (3.1 1)  

ǥɸȕ ŰȄȊ ŮȋǿůȒůȄ (3.1 1)  ŮǿȊŬȆ űŬȊŮȍȕ ȕŰȆ Ȍ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȕȎ ůŮ ŭȖȌ ȏȂȍǽȎ űǼůŮȆȎ ŰȒȊ 

ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŮǿȊŬȆ ŰȌ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ŰȄȎ ȉȄ ȆŭŬȊȆȇȕŰȄŰŬȎ ŬȏŰȗȊ. ǥȊ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ǾŰŬȊ 

ȆŭŬȊȆȇǼ, ŰȕŰŮ 1==
II

i

I

i ȂȂ ȇŬȆ ŮɸȌȉǽȊȒȎ 
II

i

I

i xx = ȂȆŬ ȕȈŬ ŰŬ ůȏůŰŬŰȆȇǼ, ŭȄȈŬŭǾ 

ȅŬ ȏɸǾȍȐŮ ȉȕȊȌ ȉȆŬ ȏȂȍǾ űǼůȄ.  

ǨɸȆɸȍȕůȅŮŰŬ ŰŬ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇǼ ȇȈǼůȉŬŰŬ ŰȒȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ůŰȆȎ ŭȖȌ űǼůŮȆȎ 

ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ȆȇŬȊȌɸȌȆȌȖȊ ŰȆȎ ɸŬȍŬȇǼŰȒ ŮȋȆůȗůŮȆȎ:  

1

1

=ä
=

c

i

I
ix  ȇŬȆ 1

1

=ä
=

c

i

II
ix     (3.1 2)  

ǞŰůȆ, ȂȆŬ ǽȊŬ ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ ůŮ ȉȆŬ ȌȍȆůȉǽȊȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȇŬȆ ɸǿŮůȄ, Ŭɸȕ ŰȆȎ 

ŮȋȆůȗůŮȆȎ (3.1 1)  ȇŬȆ (3.1 2)  ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ǽȊŬ ůȖůŰȄȉŬ 4 ŮȋȆůȗůŮȒȊ ȉŮ 4 ŬȂȊȗůŰȌȏȎ 
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(
IIIIII

,x,x,xx 2211 ), Ȅ ŮɸǿȈȏůȄ ŰȌȏ ȌɸȌǿȌȏ ŬɸŬȆŰŮǿ ȉȆŬ ŮɸŬȊŬȈȄɸŰȆȇǾ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ, 

ŮǼȊ ǽȐȌȏȉŮ ŭȆŬȅǽůȆȉȌ ǽȊŬ ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȌȏ ȉŬȎ ȏɸȌȈȌȂǿȃŮȆ ŰȌȏȎ ůȏȊŰŮȈŮůŰǽȎ 

ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ ŰȄȎ ůȖůŰŬůȄȎ.  

ũȆŬ ǽȊŬ ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ ůŮ ȉȆŬ ȌȍȆůȉǽȊȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȏɸǼȍȐŮȆ ȉȆŬ ȉȌȊŬŭȆȇǾ 

ȈȖůȄ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ ŬȊŮȋǼȍŰȄŰȄ ŰȄȎ ȌȈȆȇǾȎ ůȖůŰŬůȄȎ ŰȌȏ ŬȍȐȆȇȌȖ ȉǿȂȉŬŰȌȎ. 

ǡȉȒȎ ŬȏŰȕ ŭŮȊ ȆůȐȖŮȆ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ŰȍȆŬŭȆȇȗȊ 

ȉȆȂȉǼŰȒȊ. ǞȊŬ ŰȏɸȆȇȕ ɸȍȕȁȈȄȉŬ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ŰȍȆŬŭȆȇȌȖ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ŬɸŬȆŰŮǿ 

ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȒȊ ɸȌůȌŰǾŰȒȊ ȇŬȆ ŰȒȊ ůȏůŰǼůŮȒȊ ŰȒȊ ŭȖȌ ȏȂȍȗȊ űǼůŮȒȊ ɸȌȏ 

ȅŬ ŭȄȉȆȌȏȍȂȄȅȌȖȊ, ȕŰŬȊ ȌȍȆůȉǽȊŮȎ ɸȌůȕŰȄŰŮȎ Ŭɸȕ ŰŬ ŰȍǿŬ ůȏůŰŬŰȆȇǼ ŬȊŬ-

ȉŮȆȐȅȌȖȊ ůŮ ȌȍȆůȉǽȊȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȇŬȆ ɸǿŮůȄ. ǞůŰȒ ȈȌȆɸȕȊ ȕŰȆ ŬȊŬȉŮȆȂȊȖȌȊŰŬȆ 

N1, N 2 ȇŬȆ N3 moles Ŭɸȕ ŰŬ ůȏůŰŬŰȆȇǼ 1, 2 ȇŬȆ 3 ȇŬȆ ŰȌ ȉǿȂȉŬ ɸȌȏ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ 

ȁȍǿůȇŮŰŬȆ ŮȊŰȕȎ ŰȄȎ ȇŬȉɸȖȈȄȎ ŭȆűŬůȆȇǾȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ ŰȌȏ ŰȍȆŬŭȆȇȌȖ ȉǿȂȉŬŰȌȎ. ǵȕŰŮ 

ŰȌ ɸȍȕȁȈȄȉŬ ŬȊǼȂŮŰŬȆ ůŰȄȊ ŮɸǿȈȏůȄ ŮȊȕȎ ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ ȌȇŰȗ ŮȋȆůȗůŮȒȊ ȉŮ ȌȇŰȗ 

ŬȂȊȗůŰȌȏȎ. ǱȆ ŰȍŮȆȎ ŮȋȆůȗůŮȆȎ ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŮȋǿůȒůȄ (3.11), ȌȆ ŭȖȌ Ŭɸȕ 

ŰȄȊ ŮȋǿůȒůȄ (3.12) ȇŬȆ ȌȆ ǼȈȈŮȎ ŰȍŮȆȎ ŮȋȆůȗůŮȆȎ ŮǿȊŬȆ:  

i

IIII

i

II

i NLxLx =+  i=1,2,3       (3.1 3)  

ȕɸȌȏ LI ȇŬȆ LII ŮǿȊŬȆ ŰŬ ȌȈȆȇǼ moles ŰȒȊ űǼůŮȒȊ I ȇŬȆ II ɸȌȏ ȅŬ ůȐȄȉŬŰȆůȅȌȖȊ. ǱȆ 

ȌȇŰȗ ǼȂȊȒůŰȌȆ ŮǿȊŬȆ:  IIIIIIIIIIII
,L,L,x,x,x,x,xx 321321

. 

Ǫ ŮɸǿȈȏůȄ ŰȌȏ ɸȍȌȁȈǾȉŬŰȌȎ ŬɸŬȆŰŮǿ ȕɸȒȎ ȇŬȆ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ ŭȏŬŭȆȇȌȖ 

ȉǿȂȉŬŰȌȎ ŰȄ ŭȆŬȅŮůȆȉȕŰȄŰŬ ŮȊȕȎ ȉȌȊŰǽȈȌȏ ɸȌȏ ȅŬ ŮɸȆŰȍǽɸŮȆ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȒȊ 

ůȏȊŰŮȈŮůŰȗȊ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ȒȎ ůȏȊǼȍŰȄůȄ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ȇŬȆ ŰȄȎ 

ůȖůŰŬůȄȎ ŰȌȏȎ. 

 

3.4  ǫůȌȍȍȌɸǿŬ űǼůŮȒȊ ŬŰȉȌȖ-ȏȂȍȌȖ 

ǡȉȌȆŬ ȉŮ ŰȆȎ ɸȍȌȄȂȌȖȉŮȊŮȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŮȎ, ŰȌ ůȄȉŮǿȌ ŮȇȇǿȊȄůȄȎ ȂȆŬ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ 

ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ŬŰȉȌȖ-ȏȂȍȌȖ ŮǿȊŬȆ [5] :  

l

i

v

i ff =         (3.14)  

ȕɸȌȏ ȌȆ ŮȇȅǽŰŮȎ v  ȇŬȆ l ŬȊŬűǽȍȌȊŰŬȆ ůŰȄȊ ŬŰȉȗŭȄ ȇŬȆ ȏȂȍǾ űǼůȄ, ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ. 

ǴŮ ȐŬȉȄȈǽȎ ɸȆǽůŮȆȎ Ȅ ɸŮȍȆȂȍŬűǾ ŰǽŰȌȆȒȊ ůȏůŰȄȉǼŰȒȊ ȂǿȊŮŰŬȆ ȉŮ ŰȄȊ 

ŬȇȕȈȌȏȅȄ ȉŮȅȌŭȌȈȌȂǿŬ, Ȅ ȌɸȌǿŬ ɸŬȍŬŭȌůȆŬȇǼ ŬȊŬűǽȍŮŰŬȆ ȒȎ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ Ȃ-ű. 

ǬŬŰǼ ŰȄ ȉǽȅȌŭȌ ŬȏŰǾ Ȅ ŰǼůȄ ŭȆŬűȏȂǾȎ ŰȒȊ ŬŰȉȗȊ ŮȇűȍǼȃŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄ ůȐǽůȄ: 

Pyf ii

v

i j
%

=         (3.1 5)  

ȕɸȌȏ y i ŮǿȊŬȆ Ȅ ůȖůŰŬůȄ ŰȌȏ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ i ůŰȄȊ ŬŰȉȗŭȄ űǼůȄ, P ŮǿȊŬȆ Ȅ ȌȈȆȇǾ 

ɸǿŮůȄ ŰȌȏ ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ ȇŬȆ ij
%

 ŮǿȊŬȆ Ȍ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ ŰǼůȄȎ ŭȆŬűȏȂǾȎ ŰȌȏ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ 

i ůŰȄȊ ŬŰȉȗŭȄ űǼůȄ, ɸȌȏ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ȏɸȌȈȌȂȆůȅŮǿ ȉŮ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǾ ŬȇȍǿȁŮȆŬ ȉŮ 

ȐȍǾůȄ ȉǿŬȎ ȇŬŰŬůŰŬŰȆȇǾȎ ŮȋǿůȒůȄȎ. 

Ǫ ŰǼůȄ ŭȆŬűȏȂǾȎ ŰȄȎ ȏȂȍǾȎ űǼůȄȎ ŮȇűȍǼȃŮŰŬȆ ȉǽůȒ ŰȄȎ ŰǼůȄȎ ŭȆŬűȏȂǾȎ 

ɸȍȕŰȏɸȄȎ ȇŬŰǼůŰŬůȄȎ: 
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( )
ö
ö

÷

õ

æ
æ

ç

å -
==

RT

PPV
PȂxfȂxf

s

iis

i

s

iiiiii

l

i exp
0

j     (3.1 6)  

ȕɸȌȏ:   

ix :  Ȅ ůȖůŰŬůȄ ŰȌȏ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ i ůŰȄȊ ȏȂȍǾ űǼůȄ  

ig: ůȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ŰȌȏ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ i 

s

iP : ŰǼůȄ ŬŰȉȗȊ ȇŬȅŬȍȌȖ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ i ůŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ǵ ŰȌȏ ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ 

s

ij : ůȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ ŰǼůȄȎ ŭȆŬűȏȂǾȎ ŰȌȏ ȇȌȍŮůȉǽȊȌȏ ȇŬȅŬȍȌȖ ȏȂȍȌȖ i ůŰȄȊ ǵ ŰȌȏ 

ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ, ɸȌȏ ŮɸǿůȄȎ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ȏɸȌȈȌȂȆůȅŮǿ ȉŮ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǾ ŬȇȍǿȁŮȆŬ ȉŮ 

ȐȍǾůȄ ȉǿŬȎ ȇŬŰŬůŰŬŰȆȇǾȎ ŮȋǿůȒůȄȎ 

iV : ȉǽůȌȎ ȉȌȈŬȍȆȇȕȎ ȕȂȇȌȎ ŰȌȏ ȇŬȅŬȍȌȖ ȏȂȍȌȖ i ůŰȄȊ ǵ ȇŬȆ ůŰȌ ŮȖȍȌȎ ɸȆǽůŮȒȊ 

Ŭɸȕ 
s

iP  ǽȒȎ ǳ 

ǨȇȅŮŰȆȇȕȎ ȕȍȌȎ: ŬɸŮȆȇȌȊǿȃŮȆ ŰȄȊ ŮɸǿŭȍŬůȄ Poynting  ȂȆŬ ŰȌ ůȏůŰŬŰȆȇȕ i, ( Pe) i. 

 

Ǳ ůȏȊŭȏŬůȉȕȎ ŰȒȊ ŮȋȆůȗůŮȒȊ (3.14), (3.1 5) ȇŬȆ (3.16) ȌŭȄȂŮǿ ůŰȄȊ ŬȇȕȈȌȏȅȄ 

ůȐǽůȄ: 

( )
ö
ö

÷

õ

æ
æ

ç

å -
=

RT

PPV
PȂxPy

s

iis

i

s

iiiii expjj
%

     (3.1 7)  

ũȆŬ ȐŬȉȄȈǽȎ ɸȆǽůŮȆȎ, ȉǽȐȍȆ ɸŮȍǿɸȌȏ 5 atm , Ȍ ȈȕȂȌȎ 
s

i

i

j

j
%
ȇŬȆ Ȍ ŮȇȅŮŰȆȇȕȎ ȕȍȌȎ ŰȄȎ 

Ůȋ. (3.16 )  ŮǿȊŬȆ ɸŮȍǿɸȌȏ ȉȌȊǼŭŬ. ǞŰůȆ, Ȅ ŮȋǿůȒůȄ (3.17) ŬɸȈȌɸȌȆŮǿŰŬȆ ůŰȄ ůȐǽůȄ: 

s

iiii PȂxPy =        (3.1 8)  

ǴŮ ȏȑȄȈȕŰŮȍŮȎ ɸȆǽůŮȆȎ ŰŬ ij
%
ȇŬȆ s

ij ȉɸȌȍȌȖȊ ȊŬ ŮȇŰȆȉȄȅȌȖȊ ȉŮ ŮɸȆŰȏȐǿŬ Ŭɸȕ ŰȄȊ 

ŬɸȌȇȌȉȉǽȊȄ ůŰȌ ŭŮȖŰŮȍȌ ȕȍȌ (Ǧ) ȇŬŰŬůŰŬŰȆȇǾ ŮȋǿůȒůȄ Virial :  

RT

PB
s

iiis

i =jln        (3.19 )  

RT

P
BBy ijii )2(ln -= äj

%

      (3. 20)
 

ȕɸȌȏ ŰŬ Ǧii , Bij  ȇŬȆ Ǧ ŮǿȊŬȆ ȌȆ ŭŮȖŰŮȍȌȆ ůȏȊŰŮȈŮůŰǽȎ Virial  ȂȆŬ ŰŬ ȃŮȖȂȄ i- i, i- j  ȇŬȆ ŰȌ 

ȉǿȂȉŬ, ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ. 

ǡŰŬȊ ŭŮȊ ȏɸǼȍȐȌȏȊ ŭȆŬȅǽůȆȉŮȎ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ŰȆȉǽȎ ȂȆŬ ŰȌȏȎ ŭŮȖŰŮȍȌȏȎ 

ůȏȊŰŮȈŮůŰǽȎ Virial , ȏɸȌȈȌȂǿȃȌȊŰŬȆ ȉŮ ŰȆȎ ůȏůȐŮŰǿůŮȆȎ ŰȒȊ Tsonopoulos  [6]  Ǿ ŰȒȊ 

Hayden -OôConne ll [7] , ȌȆ ȌɸȌǿŮȎ ŭǿȊȌȏȊ ŬȋȆȕɸȆůŰŮȎ ŮȇŰȆȉǾůŮȆȎ ŰȒȊ ůȏȊŰŮȈŮůŰȗȊ 

ŰǼůȄȎ ŭȆŬűȏȂǾȎ. ǵŬ ij
%
ȇŬȆ 

s

ij ȉɸȌȍȌȖȊ ŮɸǿůȄȎ ȊŬ ŮȇŰȆȉȄȅȌȖȊ Ŭɸȕ ȉǿŬ ȇȏȁȆȇǾ 

ȇŬŰŬůŰŬŰȆȇǾ ŮȋǿůȒůȄ ȉŮ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ, k ij, ǿůȄ ȉŮ ȉȄŭǽȊ. 
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 ǮȌȊŰǽȈŬ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ǬŮűǼȈŬȆȌ 4.

ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ 

4.1  ǨȆůŬȂȒȂǾ 

ǴŰȌ ɸȍȌȄȂȌȖȉŮȊȌ ȇŮűǼȈŬȆȌ ŬȊŬŭŮǿȐȅȄȇŮ Ȅ ŬȊǼȂȇȄ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȌȖ ŰȌȏ 

ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ȂȆŬ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ȇǼȅŮ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȕɸȌȏ 

ŰȌȏȈǼȐȆůŰȌȊ ȉǿŬ űǼůȄ ŮǿȊŬȆ ȏȂȍǾ. Ǳ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ Ŭɸȕ 

ŰȄȊ ɸŬȍǼȂȒȂȌ ŰȄȎ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇǾȎ ɸŮȍǿůůŮȆŬȎ ŰȄȎ ŮȈŮȖȅŮȍȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ Gibbs , 

GE, ȁǼůŮȆ ŰȄȎ ůȐǽůȄȎ: 

( )

ö
ö
ö
ö
ö
ö

÷

õ

æ
æ
æ
æ
æ
æ

ç

å

ö
ö

÷

õ

æ
æ

ç

å

µ

µ

=
RT

N

NG

i

NPT

E

i

j,,

expg

      (4.1)  

Ǿ ȆůȌŭȖȊŬȉŬ ȉǽůȒ ŰȄȎ ŭȆŬűȌȍǼȎ ŰȌȏ ȐȄȉȆȇȌȖ ŭȏȊŬȉȆȇȌȖ ŰȌȏ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ, i, ůŰȌ 

ŭȆŬȈȖŰȄ ȇŬȆ ůŰȌ ȇŬȅŬȍȕ ůȏůŰŬŰȆȇȕ: 

( )
ö
ö

÷

õ

æ
æ

ç

å -
=

RT

pureisolventi

i

,,
exp

mm
g

      (4.2)  

ǵȌ ɸȍȕȁȈȄȉŬ, ȈȌȆɸȕȊ, ŬȊǼȂŮŰŬȆ ůŰȄȊ ŬȊǼɸŰȏȋȄ ŮȇűȍǼůŮȒȊ ȂȆŬ ŰȌȊ 

ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȄȎ ɸŮȍǿůůŮȆŬȎ ŮȈŮȖȅŮȍȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ Gibbs  (ȉȌȊŰǽȈŬ GE)  ŮǿŰŮ ůŰȌȊ 

ŬɸŮȏȅŮǿŬȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȌȏ ȐȄȉȆȇȌȖ ŭȏȊŬȉȆȇȌȖ. 

ǴŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŬŰȍȆȁǾ ȉŮȈŮŰȗȊŰŬȆ ŰȍǿŬ ȇȈŬůȆȇǼ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǼ ȉȌȊŰǽȈŬ GE, 

ŰŬ ȉȌȊŰǽȈŬ NRTL ȇŬȆ UNIQUAC  ɸȌȏ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ȉȌȊŰǽȈŬ ɸŮȍȆȂȍŬűǾȎ ŰȌȏ ůȏȊŰŮ-

ȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ, ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȗȊŰŬȎ ɸŬȍŬȉǽŰȍȌȏȎ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ɸȍȌůŬȍȉȕ-

ůȆȉŮȎ ůŰŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȇŬȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC, ɸȌȏ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȉȌȊŰǽȈȌ 

ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŰȌȏ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ, ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȗȊŰŬȎ ɸŬȍŬȉǽŰȍȌȏȎ ŬȈȈȄȈŮ-

ɸǿŭȍŬůȄȎ ɸȌȏ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ůŰȌȏȎ ɸǿȊŬȇŮȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ. ǨɸǿůȄȎ, ȉŮȈŮŰǼŰŬȆ ŰȌ 

ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȕ ȉȌȊŰǽȈȌ ůŰŬŰȆůŰȆȇǾȎ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾȎ COSMO-RS, ɸȌȏ ŬɸȌŰŮȈŮǿ 

ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŰȌȏ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ǼȈȈȒȊ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȗȊ 

ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȗȊŰŬȎ ŰȄȊ ŰȍȆůŭȆǼůŰŬŰȄ ŭȌȉǾ ŰȒȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ŮȊȕȎ ȉǿȂȉŬ-

ŰȌȎ. 
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4.2  ŪŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǼ ȉȌȊŰǽȈŬ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ 

4.2.1  ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ NRTL  

Ǫ ǽȊȊȌȆŬ ŰȒȊ ŰȌɸȆȇȗȊ ůȏůŰǼůŮȒȊ, ɸȌȏ ŮȆůǾȂŬȂŮ Ȍ Wilson  ŰȌ 1964 [1] , ǽűŮȍŮ 

ŮɸŬȊǼůŰŬůȄ ůŰȄ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ ŬȊǼɸŰȏȋȄȎ ŮȇűȍǼůŮȒȊ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸŮȍǿůůŮȆŬ ŰȄȎ 

ŮȈŮȖȅŮȍȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ Gibbs  ȇŬȆ ůȏȊŮɸȗȎ ȂȆŬ ŰȌ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ. 

ǱȆ Renon  ȇŬȆ Prausnitz  [2]  ŰȍȌɸȌɸȌǿȄůŬȊ ŰȄȊ ŮȋǿůȒůȄ ŰȌȏ Wilson  ȇŬȆ 

ŬȊǽɸŰȏȋŬȊ ŰȄȊ ǽȇűȍŬůȄ Non -Random  Two -Liquid  (NRTL), Ŭɸȕ ŰȄȊ ȌɸȌǿŬ ï ȂȆŬ ŰȌ 

ůȏůŰŬŰȆȇȕ i ŮȊȕȎ ɸȌȈȏůȏůŰŬŰȆȇȌȖ ȉǿȂȉŬŰȌȎ -  ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ Ȍ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ 

ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ, Ȃi [3] :  

ö
ö

÷

õ

æ
æ

ç

å

Ö

ÖÖ
-Ö

Ö
+

Ö

ÖÖ
=

ä

ä
ä
ää

ä

kjk

mjmjm

ij

kjk

ijj

kik

jijij

i
Gx

ŰGx
Ű

Gx

Gx

Gx

GŰx
Ȃln   (4. 3)  

ȕɸȌȏ:  

( )
RT

g

RT

gg
Ű

ijjjij

ij

D
=

-
=       (4. 4)  

( )ijijij ŰŬG Ö-=exp        (4. 5)  

ȇŬȆ:  

ijg : ȏɸȕȈȌȆɸȌ ŰȄȎ ŮȈŮȖȅŮȍȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ Gibbs  

ija  = jia : Ȅ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȎ ŰȏȐŬǿŬȎ ȇŬŰŬȊȌȉǾȎ 

 

4.2.2  ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIQUAC  

ǱȆ Abrams  ȇŬȆ Prausnitz  (1975) ůȏȊŭȖŬůŬȊ ŰȄȊ quasi -chemical  ȅŮȒȍǿŬ ŰȌȏ Gug -

gen heim  ȉŮ ŰȄȊ ǽȊȊȌȆŬ ŰȒȊ ŰȌɸȆȇȗȊ ůȏůŰǼůŮȒȊ ȇŬȆ ŬȊǽɸŰȏȋŬȊ ŰȄȊ ǽȇűȍŬůȄ 

UNIversal  QUAsi -Chemical  (UNIQUAC ) ȂȆŬ ŰȄȊ ŮȈŮȖȅŮȍȄ ŮȊǽȍȂŮȆŬ Gibbs  [4] .  

ǨȇŰȕȎ Ŭɸȕ ŰȆȎ ȉȌȍȆŬȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ, Ȅ ŮȋǿůȒůȄ ɸȌȏ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ȈŬȉȁǼȊŮȆ 

ȏɸȕȑȄ ŰȄȎ, ɸȍȌůŮȂȂȆůŰȆȇǼ, ȇŬȆ ŰȆȎ ŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ŰȌȏ ȉȌȍȆŬȇȌȖ ȉŮȂǽȅȌȏȎ ȉǽůȒ ŭȌȉȆ-

ȇȗȊ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ, ɸȌȏ ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ Ŭɸȕ ŰŬ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ŰȒȊ ȇŬȅŬȍȗȊ ȌȏůȆȗȊ. 

ũȆŬ ǽȊŬ ɸȌȈȏůȏůŰŬŰȆȇȕ ȉǿȂȉŬ Ȍ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ, Ȃi, ŭǿȊŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄ 

ůȐǽůȄ:  

res

i

comb

ii ȂȂȂ lnlnln +=       (4.6 )  

ǡɸȌȏ comb

ig  ŮǿȊŬȆ ŰȌ ůȏȊŭȏŬůŰȆȇȕ (combinatorial ) ŰȉǾȉŬ, ɸȌȏ ŬȊŰŬȊŬȇȈǼ ŰȆȎ 

ŭȆŬűȌȍǽȎ ůŰȌ ůȐǾȉŬ ȇŬȆ ůŰȌ ȉǽȂŮȅȌȎ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ŰȌȏ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ȇŬȆ ŭǿȊŮŰŬȆ Ŭɸȕ 

ŰȄȊ ŬȇȕȈȌȏȅȄ ůȐǽůȄ: 

ö
ö

÷

õ

æ
æ

ç

å
-+--+=

i

i

i

i
i

i

i

i

icomb

i q
z

xx J

j

q

jjj
g 1ln

2
1lnln     (4.7 )  

ŮȊȗ res

ig  ŮǿȊŬȆ ŰȌ ȏɸȌȈŮȆȉȉŬŰȆȇȕ (residual ) ŰȉǾȉŬ, ɸȌȏ ŬȊŰŬȊŬȇȈǼ ŰȆȎ ŭȆŬűȌȍǽȎ 

ŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ŰȌȏ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ȇŬȆ ŭǿȊŮŰŬȆ Ŭɸȕ 
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ŰȄȊ ŬȇȕȈȌȏȅȄ ǽȇűȍŬůȄ: 

ä
ä

ä
Q

Q
-+Q-=

kjk

jij

iijiji

res

i qqq
t

t
tg )ln(ln     (4.8)  

ȕɸȌȏ Ūi  ȇŬȆ ūi ŮǿȊŬȆ ŰŬ ȇȈǼůȉŬŰŬ ŮɸȆűǼȊŮȆŬȎ ȇŬȆ ȕȂȇȌȏ ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ ȇŬȆ ŭǿȊȌȊŰŬȆ 

Ŭɸȕ ŰȆȎ ůȐǽůŮȆȎ:  

ä
=Q

jj

ii
i

xq

xq
       (4.9 )  

ä
=F

jj

ii
i

xr

xr
       (4.10 )  

RT

u

RT

uu ijjjij

ij

D-
=

--
= exp

)(
expt      (4.11 )  

ȕɸȌȏ  z:  Ȍ ŬȍȆȅȉȕȎ ůȖȊŰŬȋȄȎ (ǿůȌȎ ȉŮ 10) 

u ij: ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǽȎ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ 

q ȇŬȆ r: ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ŮɸȆűǼȊŮȆŬȎ ȇŬȆ ȉŮȂǽȅȌȏȎ, ɸȌȏ ȏɸȌȈȌȂǿȃȌȊŰŬȆ 

ůȖȉűȒȊŬ ȉŮ ŰȄ ȉǽȅȌŭȌ Bondi  [6] . 

 

 

4.2.3  ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC  

Ǫ UNIFAC [ 5]  ŮǿȊŬȆ ǽȊŬ ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȍȕȍȍȄůȄȎ ŰȌȏ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ŰȄȎ 

ȏȂȍǾȎ űǼůȄȎ, ɸȌȏ ůŰȄȍǿȃŮŰŬȆ ůŰȄ ȅŮȒȍǿŬ ŰȄȎ ůȏȊŮȆůűȌȍǼȎ ŰȒȊ ȌȉǼŭȒȊ (group  

contribution ). ǦǼůŮȆ ŰȄȎ ȅŮȒȍǿŬȎ ŬȏŰǾȎ, ŰŬ ȉȕȍȆŬ ȇǼȅŮ ǽȊȒůȄȎ ȐȒȍǿȃȌȊŰŬȆ ůŮ 

ȇŬŰǼȈȈȄȈŮȎ ŭȌȉȆȇǽȎ ȌȉǼŭŮȎ ȇŬȆ ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ ȏɸȕȑȄ ȌȆ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ŬȏŰȗȊ (ŰȌ 

ȉǽȂŮȅȌȎ ȇŬȆ Ȅ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ŰȌȏȎ) ȇŬȅȗȎ ȇŬȆ ȌȆ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ 

ŬȊǼȉŮůŬ ůŮ ȕȈŬ ŰŬ ȃŮȖȂȄ ŰȒȊ ȌȉǼŭȒȊ ŰȌȏ ŮȇǼůŰȌŰŮ ŮȋŮŰŬȃȕȉŮȊȌȏ ȉǿȂȉŬŰȌȎ. 

ǴŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC ȇŬȅȌȍǿȃȌȊŰŬȆ ŭȖȌ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǼ ŮǿŭȄ ȌȉǼŭȒȊ, ȌȆ ȁŬůȆȇǽȎ 

ȌȉǼŭŮȎ (main  groups ) ȇŬȆ ȌȆ ȏɸȌȌȉǼŭŮȎ (sub  groups ). ǱȆ ȁŬůȆȇǽȎ ȌȉǼŭŮȎ 

ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ȂȆŬ ŰȄȊ ȇŬŰȄȂȌȍȆȌɸȌǿȄůȄ ŰȒȊ ȏɸȌȌȉǼŭȒȊ, ȌȆ ȌɸȌǿŮȎ ŮǿȊŬȆ ȌȆ 

ȉȆȇȍȕŰŮȍŮȎ ŭȌȉȆȇǽȎ ȉȌȊǼŭŮȎ ůŰȆȎ ȌɸȌǿŮȎ ȐȒȍǿȃŮŰŬȆ ŰȌ ȉȕȍȆȌ. ũȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ, ůŰȄ 

ȁŬůȆȇǾ ȌȉǼŭŬ çCH2è ɸŮȍȆȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ ȌȆ ȏɸȌȌȉǼŭŮȎ CH3, CH2, CH ȇŬȆ C. ǴŮ ȉǿŬ 

ȁŬůȆȇǾ ȌȉǼŭŬ ȌȆ ȏɸȌȌȉǼŭŮȎ ǽȐȌȏȊ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǽȎ ɸŬȍŬȉǽŰȍȌȏȎ ȕȂȇȌȏ ȇŬȆ 

ŮɸȆűǼȊŮȆŬȎ ŬȈȈǼ ǿŭȆŮȎ ɸŬȍŬȉǽŰȍȌȏȎ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȉŮ ǼȈȈŮȎ ȌȉǼŭŮȎ. 

ǴŰȄȊ ǨȆȇȕȊŬ 4.1 űŬǿȊŮŰŬȆ Ȍ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȕȎ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ŰȄȎ ŬȇŮŰȕȊȄȎ ȇŬȆ ŰȌȏ 

ȁŮȊȃȌȈǿȌȏ ůŮ ȌȉǼŭŮȎ. Ǫ ŬȇŮŰȕȊȄ ȐȒȍǿȃŮŰŬȆ ůŮ ȉǿŬ ȌȉǼŭŬ CH3 ȇŬȆ ȉǿŬ CH3C= O, 

ŮȊȗ ŰȌ ȁŮȊȃȕȈȆȌ ůŮ ǽȋȆ ŬȍȒȉŬŰȆȇǽȎ ȌȉǼŭŮȎ ACH. 
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ǨȆȇȕȊŬ 4 -1 . ǧȆŬȐȒȍȆůȉȕȎ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ŰȄȎ ŬȇŮŰȕȊȄȎ ȇŬȆ ŰȌȏ ȁŮȊȃȌȈǿȌȏ ůŮ ȌȉǼŭŮȎ ůȖȉűȒȊŬ 
ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC . 

 

ǵȌ ɸȈŮȌȊǽȇŰȄȉŬ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ UNIFAC  ŮǿȊŬȆ ȕŰȆ ȉŮ ŰȄ ȐȍǾůȄ ɸŮȊǾȊŰŬ 

ɸŮȍǿɸȌȏ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȗȊ ȁŬůȆȇȗȊ ȌȉǼŭȒȊ ɸȌȏ ŮǿȊŬȆ ŭȆŬȅǽůȆȉŮȎ ůŰȌȏȎ ɸǿȊŬȇŮȎ 

ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ, ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ȐŰȆůŰŮǿ ɸȈȄȅȗȍŬ ŮȊȗůŮȒȊ ɸȌȏ 

ůȏȊŬȊŰȗȊŰŬȆ ůŰȆȎ ŭȆǼűȌȍŮȎ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ. 

ǴŰȄ UNIFAC Ȍ ȊŮɸǽȍȆȌȎ ȈȌȂǼȍȆȅȉȌȎ ŰȌȏ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ŮȇűȍǼ-

ȃŮŰŬȆ, ȕɸȒȎ ȇŬȆ ůŰȄ UNIQUAC , ȒȎ ŰȌ ǼȅȍȌȆůȉŬ ŭȖȌ ůȏȊŮȆůűȌȍȗȊ, ŮȊȕȎ 

ůȏȊŭȏŬůŰȆȇȌȖ ȉǽȍȌȏȎ (combinatorial  part ) ȇŬȆ ŮȊȕȎ ȏɸȌȈŮȆȉȉŬŰȆȇȌȖ ȉǽȍȌȏȎ (re-

sidual  part ):  

res

i

comb

ii ggg lnlnln +=       (4.1 2)  

ǵȌ ůȏȊŭȏŬůŰȆȇȕ ȉǽȍȌȎ ( comb

igln ) ȈŬȉȁǼȊŮȆ ȏɸȕȑȄ ŰȆȎ ŭȆŬűȌȍǽȎ ůŰȌ ȉǽȂŮȅȌȎ ȇŬȆ ŰȌ 

ůȐǾȉŬ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ (ŮȊŰȍȌɸȆȇǾ ůȏȊŮȆůűȌȍǼ) ŮȊȗ ŰȌ ȏɸȌȈŮȆȉȉŬŰȆȇȕ ȉǽȍȌȎ (
res

igln ) 

ŰȆȎ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ȉŮŰŬȋȖ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ŭȌȉȆȇȗȊ ȌȉǼŭȒȊ (ŮȊȅŬȈɸȆȇǾ 

ůȏȊŮȆůűȌȍǼ). 

Ǫ ŬȍȐȆȇǾ UNIFAC ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆŮǿ ŰȌ ůȏȊŭȏŬůŰȆȇȕ ȉǽȍȌȎ ŰȄȎ UNIQUAC, ŰȌ 

ŬɸȌȇŬȈȌȖȉŮȊȌ Sta verman  ï Guggenheim :  

ö
ö

÷

õ

æ
æ

ç

å
-+--+=

i

i

i

i
i

i

i

i

icomb

i q
z

xx J

j

q

jjj
g 1ln

2
1lnln     (4.13 )  

ǴŰȄȊ ŮȋǿůȒůȄ (4.1 3) Ȅ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȎ ij  
ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŰȌ ȇȈǼůȉŬ ȕȂȇȌȏ ŰȌȏ 

ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ i:  

ä
=

j
jj

ii
i

rx

rx
j        (4.14)  

ȕɸȌȏ r i  ŮǿȊŬȆ Ȅ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȎ ȕȂȇȌȏ ŰȌȏ ȇŬȅŬȍȌȖ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ i. ǨɸǿůȄȎ, ȅi ŮǿȊŬȆ ŰȌ 

ȇȈǼůȉŬ ŮɸȆűǼȊŮȆŬȎ ŰȌȏ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ i ɸȌȏ ȌȍǿȃŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄ ůȐǽůȄ: 
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ä
=

j
jj

ii
i

qx

qx
J        (4.15 )  

ȕɸȌȏ q i  ŮǿȊŬȆ Ȅ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȎ ŮɸȆűǼȊŮȆŬȎ ŰȌȏ ȇŬȅŬȍȌȖ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ i.ǵǽȈȌȎ, z ŮǿȊŬȆ Ȍ 

ŬȍȆȅȉȕȎ ůȖȊŰŬȋȄȎ, ɸȌȏ ŰȏɸȆȇǼ ɸŬǿȍȊŮȆ ŰȄȊ ŰȆȉǾ 10. 

ǱȆ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ȕȂȇȌȏ ȇŬȆ ŮɸȆűǼȊŮȆŬȎ, r i ȇŬȆ q i,  ŮǿȊŬȆ ůŰȄȊ ɸȍŬȂȉŬŰȆȇȕŰȄŰŬ Ȍ 

ȕȂȇȌȎ ȇŬȆ Ȅ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ van  der  Waals  ŰȌȏ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ i ȇŬȆ ȏɸȌȈȌȂǿȃȌȊŰŬȆ ȉŮ ŰȄ 

ȁȌǾȅŮȆŬ ŰȒȊ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȒȊ ŰȆȉȗȊ ȂȆŬ ŰȆȎ ȌȉǼŭŮȎ ɸȌȏ ŭǿȊȌȊŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌ Bondi  [6] . 

ǵȆȉǽȎ ȂȆŬ ŰȆȎ ɸŬȍŬȉǽŰȍȌȏȎ ŮɸȆűǼȊŮȆŬȎ ȇŬȆ ȕȂȇȌȏ ȂȆŬ ŰȆȎ ŭȆǼűȌȍŮȎ ȌȉǼŭŮȎ ŭǿȊȌȊŰŬȆ 

ůŰȌȏȎ ɸǿȊŬȇŮȎ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ UNIFAC . 

ǵȌ ȏɸȌȈŮȆȉȉŬŰȆȇȕ ȉǽȍȌȎ ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȆȎ ŬȇȕȈȌȏȅŮȎ ŮȇűȍǼůŮȆȎ: 

)ln(lnln
)()( i

k
k

k

i

k

res

i v G-G=äg      (4.1 6)  

ù
ú

ø
é
ê

è

Y

Y
-Y-=G ää

m nmn

mkm

m
mkmkk Q

J

J
J )ln(1ln     (4.1 7)  

ȕɸȌȏ ŰȌ ȇȈǼůȉŬ ŰȄȎ ŮɸȆűǼȊŮȆŬȎ ŰȌȏ grou p, ȅm, ŭǿȊŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŬȇȕȈȌȏȅȄ 

ŮȋǿůȒůȄ: 

ä
=

n
nn

mm
m

XQ

XQ
J        (4.18 )  

ǵȌ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ ȇȈǼůȉŬ ŰȌȏ group  m, Ƿm , ŭǿȊŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄ ůȐǽůȄ: 

ää

ä
=

j n
j

j

n

j
j

j

m

m
xv

xv

X
)(

)(

       (4.19 )  

ǵǽȈȌȎ, Ȅ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȎ Ǹnm  ŭǿȊŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄ ůȐǽůȄ: 

)exp(
T

unm
nm -=Y        (4.2 0)  

ȕɸȌȏ unm  ŮǿȊŬȆ Ȅ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȎ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ŬȊǼȉŮůŬ ůŰŬ groups  n ȇŬȆ m  ȇŬȆ 

ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ ȉŮ ɸȍȌůŬȍȉȌȂǾ ůŮ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ.  

ǮŮŰǼ ŰȄȊ ŬȊǼɸŰȏȋȄ ŰȄȎ ŬȍȐȆȇǾȎ UNIFAC ŰȌ 1975 ǽȐȌȏȊ ɸȍȌŰŬȅŮǿ ůŰȄ 

ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ ŬȍȇŮŰǽȎ ŰȍȌɸȌɸȌȆǾůŮȆȎ ŰȌȏ ŬȍȐȆȇȌȖ ȉȌȊŰǽȈȌȏ ȉŮ ůȇȌɸȕ ŰȄ ȁŮȈŰǿȒůȄ 

ŰȌȏ ůŰȄȊ ɸȍȕȍȍȄůȄ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ŬŰȉȌȖ ï ȏȂȍȌȖ, ȏȂȍȌȖ ï ȏȂȍȌȖ, 

ůŰŮȍŮȌȖ ï ȏȂȍȌȖ, ůȏȊŰŮȈŮůŰȗȊ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ǼɸŮȆȍȄȎ ŬȍŬǿȒůȄȎ (ȂÐ) ȇŬȆ 

ŮȊȅŬȈɸȆȗȊ ŬȊǼȉȆȋȄȎ [7] .  
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4.3  ǵȌ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȕ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO - RS 

4.3.1  ǨȆůŬȂȒȂǾ 

ǥȇȌȈȌȏȅȗȊŰŬȎ ŰȄȊ ŬȊǼɸŰȏȋȄ ŰȄȎ ȇȁŬȊŰȆȇǾȎ ȅŮȒȍǿŬȎ ŰȒȊ Heisenberg  [8]  ȇŬȆ 

Schrºdinger  [9]  ȇŬȆ ȇǼɸȌȆȒȊ ŮɸȆɸȍȕůȅŮŰȒȊ ŬȊŬȇŬȈȖȑŮȒȊ, ȌȆ ȁŬůȆȇǽȎ ŬȍȐǽȎ ŰȄȎ 

ŭȌȉǾȎ ŰȒȊ ŬŰȕȉȒȊ ȇŬȆ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ɸŮȍȆȂȍǼűȄȇŬȊ ɸŮȍǿɸȌȏ ŰȌ 1930. Ǫ 

ɸȌȈȏɸȈȌȇȕŰȄŰŬ, ȕȉȒȎ, ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ Schrºdinger  ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ ŮȇȅŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰȌȊ 

ŬȍȆȅȉȕ ŰȒȊ ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ ŮȊȕȎ ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ, ȂŮȂȌȊȕȎ ɸȌȏ ɸŮȍȆȕȍȆůŮ ȂȆŬ ɸȌȈȈǼ 

ȐȍȕȊȆŬ ŰȄȊ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȒȊ ŬȍȐȗȊ ŬȏŰȗȊ ȉȕȊȌ ůŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȒȊ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ 

ŰȒȊ ŬŰȕȉȒȊ ŰȌȏ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȇŬȆ ŰȌȏ ȄȈǿȌȏ. 

ǥɸȕ ŰȌ 1950 ȇŬȆ ȂȆŬ ŰȆȎ ŮɸȕȉŮȊŮȎ ŭŮȇŬŮŰǿŮȎ Ȅ ȍŬȂŭŬǿŬ ŬȊǼɸŰȏȋȄ ŰȒȊ 

ȏɸȌȈȌȂȆůŰȗȊ ȇŬȆ ŰȒȊ ŭȏȊŬŰȌŰǾŰȒȊ ŰȌȏȎ ǽŭȒůŮ ŰŮȍǼůŰȆŬ ȗȅȄůȄ ůŰȄȊ ŮȋǽȈȆȋȄ ŰȄȎ 

ȇȁŬȊŰȆȇǾȎ ȐȄȉŮǿŬȎ ȇŬȆ ŮɸŮŰŮȖȐȅȄ Ȍ ɸȍȌůŮȂȂȆůŰȆȇȕȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕȎ ȉŮ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǾ 

ŬȇȍǿȁŮȆŬ ȇȏȉŬŰȌůȏȊŬȍŰǾůŮȒȊ ȇŬȆ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇȗȊ ɸȏȇȊȌŰǾŰȒȊ ȉȆȇȍȗȊ ȉȌȍǿȒȊ, 

ŬɸȌŰŮȈȌȖȉŮȊŬ Ŭɸȕ ŭȖȌ Ǿ ŰȍǿŬ ǼŰȌȉŬ. ǹůŰȕůȌ, Ȅ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ȉŮȂŬ-

ȈȖŰŮȍȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ɸŬȍǽȉŮȆȊŮ ŬȊǽűȆȇŰȄ ȉǽȐȍȆ ȇŬȆ ŰȄ ŭŮȇŬŮŰǿŬ ŰȌȏ 1980 ȕɸȌȏ 

ŮɸȆȇȍŬŰȌȖůŮ Ȍ ȆůȐȏȍȆůȉȕȎ ȕŰȆ Ȅ ȇȁŬȊŰȆȇǾ ȐȄȉŮǿŬ ŬŭȏȊŬŰŮǿ ȊŬ ŬȊŰȆȉŮŰȒɸǿůŮȆ 

ɸȍŬȂȉŬŰȆȇǼ ɸȍȌȁȈǾȉŬŰŬ ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇȌȖ ȉŮȂǽȅȌȏȎ. 

ǴŰȄ ŭŮȇŬŮŰǿŬ ŰȌȏ 1990, ȕȉȒȎ, Ȅ ȇŬŰǼůŰŬůȄ ǼȈȈŬȋŮ ȉŮ ŰȄȊ ŬȊǼɸŰȏȋȄ 

ŭȆŬȊȏůȉŬŰȆȇȗȊ ůȏȊŬȍŰǾůŮȒȊ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ (gradient  corrected  density  function -

als ),  ɸȌȏ ŮɸǽŰȍŮȑŬȊ ŰȄȊ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȄȎ ȅŮȒȍǿŬȎ ŰȄȎ ůȏȊŬȍŰȄůȆŬȇǾȎ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ 

(Density  Funcional  Theory , DFT), Ȅ ȌɸȌǿŬ ŰȄȊ ɸȍȌȄȂȌȖȉŮȊȄ ŭŮȇŬŮŰǿŬ ǽȁȍȆůȇŮ 

ŮűŬȍȉȌȂǾ ȉŮ ŮɸȆŰȏȐǿŬ ůŰȄ ȅŮȒȍǿŬ ůŰŮȍŮǼȎ ȇŬŰǼůŰŬůȄȎ, ȇŬȆ ůŮ ȉȌȍȆŬȇǼ 

ůȏůŰǾȉŬŰŬ [10] . ǞȐȌȊŰŬȎ ɸŮȍǿɸȌȏ ŰȌ ǿŭȆȌ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ȇȕůŰȌȎ ȉŮ ŰȄ ȅŮȒȍǿŬ 

ɸŮŭǿȌȏ Hartree -Fock  (HF) [11, 12] , Ȅ DFT ȈŬȉȁǼȊŮȆ ȏɸȕȑȄ ŰȄ ůȏůȐǽŰȆůȄ 

ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ ȉŮ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ŬȏȋȄȉǽȊȄ ŬȇȍǿȁŮȆŬ ǽȊŬȊŰȆ ŰȄȎ HF. ǴǾȉŮȍŬ, Ȅ ȉǽȅȌŭȌȎ 

DFT ɸŬȍǽȐŮȆ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ȏȑȄȈǾȎ ɸȌȆȕŰȄŰŬȎ ŬȍȆůŰȌɸȌǿȄůȄȎ ŭȌȉǾȎ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ (ground  state  geometry  optimization ) ȇŬȆ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȗȊ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ȂȆŬ 

ȉȕȍȆŬ ȉǽȐȍȆ 40 ǼŰȌȉŬ, ůŮ ȐȍȌȊȆȇȕ ŭȆǼůŰȄȉŬ ȉǿŬȎ ȄȉǽȍŬȎ Ǿ ȇŬȆ ȈȆȂȕŰŮȍȌ ůŮ 

ȇȈŬůȆȇȌȖȎ ȏɸȌȈȌȂȆůŰǽȎ.  

ǴȏȊŮɸȗȎ, Ȅ ȇȁŬȊŰȆȇǾ ȐȄȉŮǿŬ ůǾȉŮȍŬ ǽȐŮȆ ŬȊŬɸŰȏȐȅŮǿ ůŮ ȁŬȅȉȕ ɸȌȏ ȉɸȌȍŮǿ 

ȊŬ ɸŬȍǽȐŮȆ ȐȍǾůȆȉŮȎ ɸȈȄȍȌűȌȍǿŮȎ ȂȆŬ ŰŬ ȉȕȍȆŬ ȉŮ ȐŬȉȄȈȕŰŮȍȌ ȇȕůŰȌȎ ȇŬȆ 

ȈȆȂȕŰŮȍȌ ȐȍȕȊȌ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŰŬ ɸŮȆȍǼȉŬŰŬ. ǞȐŮȆ ŰȄ ŭȏȊŬȉȆȇǾ ȊŬ ŬɸȌŰŮȈǽůŮȆ 

ŮȍȂŬȈŮǿȌ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ȉŮ ŰȄȊ ȇŬȅȌȍȆůŰȆȇǾ ůȏȉȁȌȈǾ ŰȄȎ ŰŬȐȖŰŬŰȄȎ ŮȋǽȈȆȋȄȎ ŰȄȎ 

ŰŮȐȊȌȈȌȂǿŬȎ ŰȒȊ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȗȊ. ǹůŰȕůȌ, ȏɸǼȍȐŮȆ ǽȊŬ ůȄȉŬȊŰȆȇȕ ȉŮȆȌȊǽȇŰȄȉŬ. ǱȆ 

ŮɸȆŰȏȐŮǿȎ ȇŬȆ ŬȋȆȕɸȆůŰȌȆ ɸȈǽȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌǿ ɸŮȍȆȌȍǿȃȌȊŰŬȆ ůŮ ŬɸȌȉȌȊȒȉǽȊŬ ȉȕȍȆŬ 

ůŮ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ ȏɸȌɸǿŮůȄȎ Ǿ ůŰȄȊ ŬǽȍȆŬ űǼůȄ ȕɸȌȏ ȌȆ ŭȆŬȉȌȍȆŬȇǽȎ ŭȏȊǼȉŮȆȎ ŮǿȊŬȆ 

ŬȉŮȈȄŰǽŮȎ. ǮǿŬ ǼȈȈȄ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬ ȇȁŬȊŰȆȇȗȊ ŬȈȂȌȍǿȅȉȒȊ ǽȐŮȆ ŬȊŬɸŰȏȐȅŮǿ ȂȆŬ 

ȇȍȏůŰŬȈȈȆȇǼ ůȏůŰǾȉŬŰŬ, ȉǽůȒ ŮűŬȍȉȌȂǾȎ ɸŮȍȆȌŭȆȇȗȊ ȌȍȆŬȇȗȊ ȇŬŰŬůŰǼůŮȒȊ 

(periodic  boundary  conditions ).  ǹůŰȕůȌ, Ȅ ɸȈŮȆȌȑȄűǿŬ ŰȒȊ ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇȗȊ 

ŭȆŮȍȂŬůȆȗȊ ŭŮ ȈŬȉȁǼȊŮȆ ȐȗȍŬ ůŰȄȊ ŬǽȍȆŬ űǼůȄ Ǿ ůŮ ȇȍȏůŰǼȈȈȌȏȎ, ŬȈȈǼ ȇȏȍǿȒȎ 

ůŰȄȊ ȏȂȍǾ Ǿ ȉŮȍȆȇǽȎ űȌȍǽȎ ůŮ ȉǿŬ ǼȉȌȍűȄ ůŰŮȍŮǾ ȇŬŰǼůŰŬůȄ, ȕɸȌȏ ȌȆ 

ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇǽȎ ȉǽȅȌŭȌȆ ŭŮȊ ŮűŬȍȉȕȃȌȊŰŬȆ ȇŬȆ ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŮȂȂŮȊȗȊ ɸŮȍȆȌȍȆůȉȗȊ ŭŮȊ 

ȏɸǼȍȐŮȆ ȍŮŬȈȆůŰȆȇǾ ɸȍȌȌɸŰȆȇǾ ȂȆŬ ŰȄȊ ŮɸǿȈȏůȄ ɸȍŬȇŰȆȇȗȊ ɸȍȌȁȈȄȉǼŰȒȊ ŰȄȎ 
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ȏȂȍǾȎ űǼůȄȎ ȉȕȊȌ ȉŮ ŰȄ ȐȍǾůȄ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȗȊ ȉŮȅȕŭȒȊ. 

ǮǿŬ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ɸȍȌȎ ŬȏŰǾ ŰȄȊ ȇŬŰŮȖȅȏȊůȄ, ŰȄȊ ɸŮȍȆȂȍŬűǾ ŭȄȈŬŭǾ ŰȄȎ 

ȏȂȍǾȎ űǼůȄȎ ȉŮ ŰȆȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ-ŭȆŬȈȖŰȄ, ɸȍȌůűǽȍȌȏȊ ŰŬ 

ȉȌȊŰǽȈŬ ŰȄȎ ůȏȊŮȐȌȖȎ ŮɸȆŭȆŬȈȖŰȒůȄȎ (implicit  solvation  Ǿ continuum  solvation ), 

ŰŬ ȌɸȌǿŬ ŬȊŰȆȉŮŰȒɸǿȃȌȏȊ ŰȌ ŭȆŬȈȖŰȄ ȕȐȆ ȒȎ ȉŮȉȌȊȒȉǽȊŬ ȉȕȍȆŬ, ŬȈȈǼ ȒȎ ǽȊŬ 

ůȏȊŮȐǽȎ ȉǽůȌ. ǴŮ ŬȏŰǾȊ ŰȄȊ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬ ŬȊǾȇŮȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO (COnductor -

like  Screening  MOdel )  [13]  ɸȌȏ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆŮǿŰŬȆ ůŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŬŰȍȆȁǾ. ǵȌ 

ȉȌȊŰǽȈȌ ŬȏŰȕ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȉǿŬ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾ ȉǽȅȌŭȌ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȌȖ ŰȒȊ ȄȈŮȇŰȍȌ-

ůŰŬŰȆȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ŮȊȕȎ ȉȌȍǿȌȏ ȉŮ ŰȌ ŭȆŬȈȖŰȄ, ȕɸȌȏ Ȍ ŭȆŬȈȖŰȄȎ 

ŬȊŰȆȉŮŰȒɸǿȃŮŰŬȆ ȒȎ ǽȊŬ ůȏȊŮȐǽȎ ȉǽůȌ ȉŮ ŭȆȄȈŮȇŰȍȆȇǾ ůŰŬȅŮȍǼ Ů. ǡɸȒȎ ůŮ ȕȈŬ 

ŬȏŰǼ ŰŬ ȉȌȊŰǽȈŬ, ŰȌ COSMO ɸȍȌůŮȂȂǿȃŮȆ ŰȌ ŭȆŬȈȖŰȄ ȒȎ ǽȊŬ ŭȆȄȈŮȇŰȍȆȇȕ ȉǽůȌ ɸȌȏ 

ɸŮȍȆȁǼȈŮȆ ŰŬ ȉȕȍȆŬ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ ȂȖȍȒ Ŭɸȕ ȉǿŬ ȉȌȍȆŬȇǾ ȇȌȆȈȕŰȄŰŬ, Ȅ 

ȌɸȌǿŬ ȐȒȍǿȃŮŰŬȆ ůŮ ŰȉǾȉŬŰŬ (ŰȍǿȂȒȊŬ, ɸŮȊŰǼȂȒȊŬ Ǿ ŮȋǼȂȒȊŬ). ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ 

ȏɸȌȈȌȂǿȃŮȆ ŰŬ űȌȍŰǿŬ ɸȕȈȒůȄȎ ŰȌȏ ȉǽůȌȏ ɸȌȏ ɸȍȌȇŬȈȌȖȊŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬ 

ŰȄȎ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ ȗůŰŮ ȊŬ ȆȇŬȊȌɸȌȆŮǿŰŬȆ Ȅ ŬȍȐǾ ȕŰȆ ŮǼȊ Ȍ ŭȆŬȈȖŰȄȎ ǾŰŬȊ ǽȊŬȎ 

ŰǽȈŮȆȌȎ ŬȂȒȂȕȎ (Ů=Ð), ŰȌ ȄȈŮȇŰȍȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ ůŰȄȊ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ŰȄȎ ȇȌȆȈȕŰȄŰŬȎ 

ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ȆůȌȖŰŬȆ ȉŮ ŰȌ ȉȄŭǽȊ. ǮŮ ȂȊȒůŰǾ ŰȄȊ ȇŬŰŬȊȌȉǾ ȄȈŮȇŰȍȆȇȌȖ űȌȍŰǿȌȏ ůŰȌ 

ȉȕȍȆȌ Ŭɸȕ ŰȄȊ ȇȁŬȊŰȆȇǾ ȐȄȉŮǿŬ, ŭȄȈŬŭǾ ŰȄ ȉǽȅȌŭȌ DFT, ŮǿȊŬȆ ɸȈǽȌȊ ŮűȆȇŰȕȎ Ȍ 

ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕȎ ŰȌȏ űȌȍŰǿȌȏ ůŰŬ ŰȉǾȉŬŰŬ ŰȄȎ ȇȌȆȈȕŰȄŰŬȎ. 

ǲŬȍȕȈȌ ɸȌȏ ȉŮ ŰȌ ůȏȊŭȏŬůȉȕ ŰȒȊ ŭȖȌ ȉŮȅȕŭȒȊ, ŰȄȎ DFT ȇŬȆ ŰȌȏ COSMO, 

ɸȍȌůŮȂȂǿȃŮŰŬȆ Ȅ ŮɸǿȈȏůȄ ŰȌȏ ɸȍȌȁȈǾȉŬŰȌȎ ŰȌȏ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖ ŰȄȎ ȏȂȍǾȎ űǼůȄȎ, 

ȏɸǼȍȐŮȆ Ȅ ɸŬȍŬŭȌȐǾ ŰȌȏ ȏɸŮȍŬȂȒȂȌȖ ɸȌȏ ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ŬűŮȊȕȎ ůŮ ǽȊŬ ŰŮȐȊȄŰȕ 

ȇŬŰŬůȇŮȖŬůȉŬ ȇŬȆ ŬűŮŰǽȍȌȏ ůŮ ȉǿŬ ȆŭŬȊȆȇǾ ȇŬŰǼůŰŬůȄ, ȕɸȌȏ Ȍ ŭȆŬȈȖŰȄȎ ȉɸȌȍŮǿ 

ȊŬ ɸȍȌůűǽȍŮȆ ŰȌ ŬȊǼȈȌȂȌ űȌȍŰǿȌ ï ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬ ůȖȉűȒȊŬ ȉŮ ŰȌ űȌȍŰǿȌ-

ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ (ȆŭŬȊȆȇǾ ɸȕȈȒůȄ). ǵȄȊ ɸŬȍŬŭȌȐǾ ŬȏŰǾ ŬǿȍŮȆ 

ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS (COnductor - like  Screening  MOdel  for  Real  Solvents )  [14] , 

ŰȌ ȌɸȌǿȌ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆŮǿ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȒȊ ŭȖȌ ɸȍȌȄȂȌȖȉŮȊȒȊ ȉŮȅȕŭȒȊ ȇŬȆ 

ɸȍȌůŮȂȂǿȃŮȆ ŰȆȎ ɸȍŬȂȉŬŰȆȇǽȎ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ůŮ ǽȊŬ ůȏȉɸȏȇȊȒȉǽȊȌ 

ůȖůŰȄȉŬ ȉǽůȒ ŬűŬǿȍŮůȄȎ ŰȌȏ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊŰȌȎ ȏɸŮȍŬȂȒȂȌȖ ɸȌȏ ǽȐŮȆ ȇǼȅŮ ȉȕȍȆȌ 

ȇŬȆ ŰȌȏ ȉŮŰǽɸŮȆŰŬ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖ ŰȒȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ űȌȍŰǿȌȏ ɸȌȏ ɸȈǽȌȊ ɸȍȌȇȖ-

ɸŰȌȏȊ Ŭɸȕ ŰȄȊ ȇŬȅŬȍǾ ŮɸŬűǾ ȉȌȍǿȒȊ, ȉŮ ŰȄ ȁȌǾȅŮȆŬ ŰȄȎ ůŰŬŰȆůŰȆȇǾȎ ȅŮȍȉȌ-

ŭȏȊŬȉȆȇǾȎ.  

ǴŰȆȎ ŮɸȕȉŮȊŮȎ ŮȊȕŰȄŰŮȎ ȅŬ ɸŬȍȌȏůȆŬůŰȌȖȊ Ȅ ȉǽȅȌŭȌȎ DFT, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ 

COSMO ȇŬȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS, ŰȕůȌ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȌ ȅŮȒȍȄŰȆȇȕ ȏɸȕȁŬȅȍȌ, ȕůȌ 

ȇŬȆ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄ ȂŮȊȆȇǾ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ɸȌȏ ŬȇȌȈȌȏȅŮǿŰŬȆ. 

 

4.3.2  Ǫ ȅŮȒȍǿŬ ŰȄȎ ůȏȊŬȍŰȄůȆŬȇǾȎ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ (Density  

Functional  Theory )   

Ǫ ȅŮȒȍǿŬ ŰȄȎ ůȏȊŬȍŰȄůȆŬȇǾȎ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ (Densit y Functional  Theory , DFT)  

ŬɸȌŰŮȈŮǿ ůǾȉŮȍŬ ŰȄȊ ɸȈǽȌȊ ŮɸȆŰȏȐȄȉǽȊȄ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖ ŰȄȎ ȄȈŮȇŰȍȌ-

ȊȆŬȇǾȎ ŭȌȉǾȎ ŰȄȎ ȖȈȄȎ. Ǫ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ŮűŬȍȉȌȂǾȎ ŰȄȎ ȉŮȅȕŭȌȏ ȇŬȈȖɸŰŮȆ ǼŰȌȉŬ, 

ȉȕȍȆŬ, ɸȏȍǾȊŮȎ, ȇȁǼȊŰŬ ȇŬȆ ȇȈŬůȆȇǼ ȍŮȏůŰǼ. ǴŰȄȊ ŰŮȈȆȇǾ ŰȄȎ ŭȆŬŰȖɸȒůȄ, Ȅ 

ȉǽȅȌŭȌȎ DFT ɸŬȍǽȐŮȆ ŰȆȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ŮȊȕȎ ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ, ȕɸȌȏ Ȅ 

ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇǾ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ɸŬǿȃŮȆ ȇŬǿȍȆȌ ȍȕȈȌ. ũȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ, ůŮ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ 
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ȐȄȉŮǿŬȎ Ȅ DFT ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ɸȌȆȇǿȈŮȎ ȉȌȍȆŬȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ, ȕɸȒȎ ȉȌȍȆŬȇǽȎ ŭȌȉǽȎ, 

ůȏȐȊȕŰȄŰŮȎ ŭȕȊȄůȄȎ (vibrational frequencies ), ŮȊǽȍȂŮȆŮȎ ŭȆǼůɸŬůȄȎ ůŮ ǼŰȌȉŬ 

(atomization energies ), ŮȊǽȍȂŮȆŮȎ ȆȌȊȆůȉȌȖ (ionization  energies ), ȄȈŮȇŰȍȆȇǽȎ ȇŬȆ 

ȉŬȂȊȄŰȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ, ȉȌȊȌɸǼŰȆŬ ŬȊŰȆŭȍǼůŮȒȊ. 

ǨȊŬȍȇŰǾȍȆȌ ůȄȉŮǿȌ ȂȆŬ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȄȎ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇǾȎ ŭȌȉǾȎ ŬɸȌŰǽȈŮůŮ 

Ȅ ŮȋǿůȒůȄ ŰȌȏ Schrºdinger  ȂȆŬ ŰȄȊ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇǾ ȇȏȉŬŰȌůȏȊǼȍŰȄůȄ Ǹ, Ȅ ȌɸȌǿŬ 

ŭȄȉȌůȆŮȖŰȄȇŮ ŰȌ 1926 ȇŬȆ ŮűŬȍȉȕůŰȄȇŮ ȉŮ ŮɸȆŰȏȐǿŬ ȉȕȊȌ ůŮ ȉȆȇȍǼ ůȏůŰǾȉŬŰŬ (Ǫ 

ȇŬȆ Ǫe) [9] . Ǫ ŮȈǼȐȆůŰȄ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ȉǿŬȎ ȌȉǼŭŬȎ ŬŰȕȉȒȊ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ȏɸȌȈȌȂȆůŰŮǿ ȉŮ 

ŮɸǿȈȏůȄ ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ Schrºdinger , Ȅ ȌɸȌǿŬ ůȖȉűȒȊŬ ȉŮ ŰȄȊ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ Born -

Oppenheimer  [15]  (ŬȊŮȋǼȍŰȄŰȄ Ŭɸȕ ȐȍȕȊȌ ȇŬȆ ȉȄ ůȐŮŰȆȇȆůŰȆȇǾ) ȈŬȉȁǼȊŮȆ ŰȄ 

ȉȌȍűǾ: 

),(),( ,....,21,....,21 NN rrrErrrH Y=Y
%

     (4.21)  

ȕɸȌȏ H
%

 ŮǿȊŬȆ Ȍ ȐŬȉȆȈŰȌȊȆŬȊȕȎ ŰŮȈŮůŰǾȎ, Ǹ Ȅ ȇȏȉŬŰȌůȏȊǼȍŰȄůȄ, Ǩ Ȅ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŰȌȏ 

ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ ȇŬȆ r1,r2,érN ȌȆ ȅǽůŮȆȎ ŰȒȊ N ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ. 

Ǫ ȇȏȉŬŰȌůȏȊǼȍŰȄůȄ Ǹ ŮȋŬȍŰǼŰŬȆ ŮɸǿůȄȎ Ŭɸȕ ŰȄȊ ɸŮȍȆůŰȍȌűǾ ŰȒȊ ǯ ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ 

(spin), ɸȌȏ ɸŬȍŬȈŮǿɸȌȊŰŬȆ ȂȆŬ ȈȕȂȌȏȎ ŬɸȈȌɸȌǿȄůȄȎ. 

Ǳ ȐŬȉȆȈŰȌȊȆŬȊȕȎ ŰŮȈŮůŰǾȎ, Ǫ, ŬɸȌŰŮȈŮǿŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌ ǼȅȍȌȆůȉŬ ŰȍȆȗȊ ȕȍȒȊ, ŰȄȎ 

ȇȆȊȄŰȆȇǾȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ (ǵ), ŰȄȎ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȉŮ ŰȌ ŮȋȒŰŮȍȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ (Vext )  ï 

ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄ ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȌȏ-ɸȏȍǾȊŬ ȇŬȆ ŰȄȎ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȌȏ-

ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȌȏ (Vee) , ǾŰȌȆ: 

äää
¸ -

+
-

-Ð-=
' '

2

,

2
2

2

1

2 ii iili li

l
N

i
i

rr

e

Rr

eZ

m
H

>%
    (4.2 2)  

ȕɸȌȏ r i ŮǿȊŬȆ ȌȆ ȅǽůŮȆȎ ŰȒȊ ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ, Rl, Z l ȌȆ ȅǽůŮȆȎ ȇŬȆ ȌȆ ŬŰȌȉȆȇȌǿ ŬȍȆȅȉȌǿ 

ŰȒȊ ɸȏȍǾȊȒȊ ȇŬȆ >, m , e ŮǿȊŬȆ ȌȆ ȇȈŬůȆȇǽȎ ȅŮȉŮȈȆȗŭŮȆȎ ůŰŬȅŮȍǽȎ (ůŰŬȅŮȍǼ 

Planck , ȉǼȃŬ ȇŬȆ űȌȍŰǿȌ). 

Ǫ ŮȊǽȍȂŮȆŬ, ȈȌȆɸȕȊ, ŮǿȊŬȆ ůȏȊǼȍŰȄůȄ ŰȄȎ ȇȏȉŬŰȌůȏȊǼȍŰȄůȄȎ Ǹ ȇŬȆ ŮǿȊŬȆ 

ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŮȈǼȐȆůŰȄ, ŮȇŰȕȎ ŮǼȊ ŰȌ Ǹ ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŰȌ EȌ:  

[] oEE ²Y         (4.2 3)  

Ǫ ŮȈǼȐȆůŰȄ ȇȏȉŬŰȌůȏȊǼȍŰȄůȄ ȇŬȆ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůŰŮǿ ȉǽůȒ 

ŮȖȍŮůȄȎ - ȉŮŰŬȋȖ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ɸȆȅŬȊȗȊ ȇȏȉŬŰȌůȏȊŬȍŰǾůŮȒȊ - ŬȏŰǾȎ ɸȌȏ 

ŮȈŬȐȆůŰȌɸȌȆŮǿ ŰȄȊ ȌȈȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ (ŬȍȐǾ ŮȈŬȐȆůŰȌɸȌǿȄůȄȎ ȉŮ ȕȍȌȏȎ ȇȏȉŬŰȌ-

ůȏȊŬȍŰǾůŮȒȊ ŭȌȇȆȉǾȎ). ǱȆ ȇȏȉŬŰȌůȏȊŬȍŰǾůŮȆȎ ȕȉȒȎ, ŮǿȊŬȆ ůȏȊǼȍŰȄůȄ 3ǯ 

ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ, ȕɸȌȏ ǯ Ȍ ŬȍȆȅȉȕȎ ŰȒȊ ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ ȇŬȆ ȂȆŬ ůȏůŰǾȉŬŰŬ ȉŮ 

ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŬ ȄȈŮȇŰȍȕȊȆŬ ŰȌ ɸȍȕȁȈȄȉŬ ɸȍŬȇŰȆȇǼ ŭŮ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŮɸȆȈȏȅŮǿ, ŮȋŬȆŰǿŬȎ 

ŰȌȏ ȉŮȂǼȈȌȏ ŬȍȆȅȉȌȖ ŰȒȊ ȁŬȅȉȗȊ ŮȈŮȏȅŮȍǿŬȎ. 

ǲȍȌȎ ŬɸȈȌɸȌǿȄůȄ ŰȌȏ ɸȍȌȁȈǾȉŬŰȌȎ ŬȊŬɸŰȖȐȅȄȇŬȊ ȇǼɸȌȆŮȎ ɸȍȌůŮȂȂȆůŰȆȇǽȎ 

ȈȖůŮȆȎ ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ ɸȌȏ ŮűŬȍȉȕůŰȄȇŬȊ ȉŮ ŮɸȆŰȏȐǿŬ ȂȆŬ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍŬ ůȏůŰǾȉŬŰŬ 

ȉŮ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŬ ȄȈŮȇŰȍȕȊȆŬ, ȕɸȒȎ ȂȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ Ȅ ȉǽȅȌŭȌȎ Hartree -Fock  [11, 

12] , ɸȌȏ ŮȉɸŮȍȆǽȐŮȆ ŰȄȊ ɸŬȍŬŭȌȐǾ ŰȄȎ ȉȄ ůȏůȐǽŰȆůȄȎ ŰȒȊ ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ, ȉŮ 

ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ Ȅ ȌȈȆȇǾ ȇȏȉŬŰȌůȏȊǼȍŰȄůȄ ȊŬ ŬɸȈȌɸȌȆŮǿŰŬȆ ůŮ ȇȏȉŬŰȌůȏȊŬȍŰǾůŮȆȎ 

ŮȊȕȎ ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȌȏ (ŰȍȌȐȆŬȇǼ) ȇŬȆ ŰȌ ɸȍȕȁȈȄȉŬ ɸȈǽȌȊ ȊŬ ŮɸȆȈȖŮŰŬȆ, ȉŮ ȁŬůȆȇȕ 

ȕȉȒȎ ȉŮȆȌȊǽȇŰȄȉŬ ŰȌ ȉŮȂǼȈȌ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ȐȍȕȊȌ, ŬȈȈǼ ȇŬȆ ŰȆȎ ŬȏȋȄȉǽȊŮȎ 

ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ Ŭɸȕ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ. 
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ǴŰȌ ůȄȉŮǿȌ ŬȏŰȕ ŰǿȅŮŰŬȆ ŰȌ ŮȍȗŰȄȉŬ ŮǼȊ ȂȆŬ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȄȎ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ŮȊȕȎ ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ ŮǿȊŬȆ ŬɸŬȍŬǿŰȄŰȄ Ȅ ŮɸǿȈȏůȄ ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ ŰȌȏ Schr º-

dinger . ǵȄȊ ŬɸǼȊŰȄůȄ ŭǿȊŮȆ Ȅ ȅŮȒȍǿŬ DFT ɸȌȏ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȉǿŬ ŮȊŬȈȈŬȇŰȆȇǾ ɸȍȌ-

ůǽȂȂȆůȄ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖ ŰȄȎ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇǾȎ ŭȌȉǾȎ, ůŰȄȊ ȌɸȌǿŬ ȇŬǿȍȆȌ ȍȕȈȌ ŭȆŬŭȍŬ-

ȉŬŰǿȃŮȆ Ȅ ȇŬŰŬȊȌȉǾ ŰȄȎ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇǾȎ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ ȍ(r)  ŬȊŰǿ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸȌȈȏ-

ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇǾ ȇȏȉŬŰȌůȏȊǼȍŰȄůȄ. 

ǵȄ ȅŮȒȍǿŬ ŬȊǽɸŰȏȋŮ Ȍ Kohn  40 ȐȍȕȊȆŬ ȉŮŰǼ ŰȄȊ ŭȄȉȌůǿŮȏůȄ ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ 

Schrºdinger , ȂȆŬ ŰȄȊ ȌɸȌǿŬ ǽȈŬȁŮ ȁȍŬȁŮǿȌ ȊȕȉɸŮȈ ŰȌ 1998, ȇŬȆ ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮȆ 

ŬȊŬȈȏŰȆȇǼ ůŰȄ ŭȆǼȈŮȋȄ ȊȕȉɸŮȈ ɸȌȏ ŭȄȉȌůǿŮȏůŮ ǽȊŬ ȐȍȕȊȌ ŬȍȂȕŰŮȍŬ [16] . Ǫ 

ŭȆŬȉȕȍűȒůȄ ŰȄȎ ȅŮȒȍǿŬȎ ȁŬůǿȃŮŰŬȆ ůŰŬ ŭȖȌ ȅŮȒȍǾȉŬŰŬ ŰȒȊ Hohenberg  ȇŬȆ Kohn  

ɸȌȏ ŭȄȉȌůȆŮȖŰȄȇŬȊ ŰȌ 1964 [17]  ȇŬȆ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŬȇȌȈȌȖȅȒȎ. 

ǵȌ ɸȍȗŰȌ ȅŮȗȍȄȉŬ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŬɸȌŭȌȅŮǿ ȒȎ ŮȋǾȎ: 

ǥ) Ȅ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ȍ(r) ȒȎ ȁŬůȆȇǾ ȉŮŰŬȁȈȄŰǾ 

ǵȌ ȌȏůȆŬůŰȆȇȕ ȈǾȉȉŬ ŰȌȏ ȅŮȒȍǾȉŬŰȌȎ: Ǫ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇǾ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ŮȊȕȎ 

ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ ůŮ ǽȊŬ ŮȋȒŰŮȍȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ ȇŬȅȌȍǿȃŮȆ ŰȌ ŭȏȊŬȉȆȇȕ ŬȏŰȕ 

ȉȌȊŬŭȆȇǼ. 

ǮŮ ŰȌ ɸȍȗŰȌ ȅŮȗȍȄȉŬ, ŬɸȌŭŮǿȐȅȄȇŮ, ŭȄȈŬŭǾ, ȕŰȆ ŮǼȊ ǽȊŬ ŮȋȒŰŮȍȆȇȕ 

ŭȏȊŬȉȆȇȕ, Vext , ɸŮȍȆȂȍǼűŮȆ ǽȊŬ ůȖůŰȄȉŬ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ, ŰȕŰŮ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ 

ȏɸǼȍȐŮȆ ȉȕȊȌ ǽȊŬ ŭȏȊŬȉȆȇȕ, Vext , ȒȎ ůȏȊǼȍŰȄůȄ ȉǿŬȎ ȉȌȊŬŭȆȇǾȎ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇǾȎ 

ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ ȍ(r).  

ǵȌ ŭŮȖŰŮȍȌ ȅŮȗȍȄȉŬ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŬɸȌŭȌȅŮǿ ȒȎ ŮȋǾȎ: 

Ǧ) H ȉŮŰŬȁȌȈȆȇǾ ŬȍȐǾ ŰȒȊ Hohenberg - Kohn (variational principle)  

ũȆŬ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȄȎ ȁŬůȆȇȕŰŮȍȄȎ ȆŭȆȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇȗȊ ůȏůŰȄȉǼŰȒȊ, 

ŰȄȎ ȇŬŰǼůŰŬůȄȎ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ, ŭȆŬȉȌȍűȗȅȄȇŮ Ȅ ŬȍȐǾ ŰȄȎ ŮȈŬȐȆůŰȌɸȌǿȄůȄȎ 

ŰȒȊ ȇȏȉŬŰȌůȏȊŬȍŰǾůŮȒȊ ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ ŰȌȏ Schrºdinger  ůŮ ȕȍȌȏȎ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇȗȊ 

ɸȏȇȊȌŰǾŰȒȊ ŭȌȇȆȉǾȎ ŬȊŬȈȌȂȆȇǼ ȉŮ ŰȆȎ ȇȏȉŬŰȌůȏȊŬȍŰǾůŮȆȎ ŭȌȇȆȉǾȎ                     

( )]([)]([min rErEEo orr ¹¹ ) ȇŬȆ ɸȍȌǽȇȏȑŮ Ȅ ŬȇȕȈȌȏȅȄ ůȏȊǼȍŰȄůȄ ŰȄȎ ȌȈȆȇǾȎ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ɸȍȌȎ ŮȈŬȐȆůŰȌɸȌǿȄůȄ (ŬȊŬȈȌȂȆȇǼ ȉŮ ŰȄ ȐŬȉȆȈŰȌȊȆŬȊǾ ŰȌȏ Schrºdinger  ï 

ǨȋǿůȒůȄ 4.2 2) :  

)()()( rrr extVFE +=       (4.2 4)  

)()()( rrr eeVTF +=       (4.2 5)  

ȕɸȌȏ Ȅ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȉŮ ŰȌ ŮȋȒŰŮȍȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ, Vext , ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȕȍȌ 

ŮȋŬȍŰȗȉŮȊȌ Ŭɸȕ ŰȌ ůȖůŰȄȉŬ ȇŬȆ ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ ȒȎ ŮȋǾȎ : 

ñ= drrVV extext )()( rr
%

      (4.2 6)  

ŮȊȗ o ůȏȊŬȍŰȄůȆŬȇȕȎ ȕȍȌȎ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ F(ȍ) ŮǿȊŬȆ ŬȊŮȋǼȍŰȄŰȌȎ Ŭɸȕ ŰȌ ůȖůŰȄȉŬ, 

ȌȍǿȃŮŰŬȆ ȒȎ ȇŬȅȌȈȆȇȕȎ, ŬȊŰȆɸȍȌůȒɸŮȖŮȆ ŰȌ ǼȅȍȌȆůȉŬ ŰȄȎ ȇȆȊȄŰȆȇǾȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ȇŬȆ 

ŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ ()()( rr eeVT + ), ŬȈȈǼ ŭŮȊ ŬɸȌŰŮȈŮǿ 

ȉǿŬ ȍȄŰǼ ȂȊȒůŰǾ ůȏȊŬȍŰȄůȆŬȇǾ ůȐǽůȄ ŰȄȎ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ȌȏůȆŬůŰȆȇǼ ŮǿȊŬȆ ǽȊŬȎ 

ǼȂȊȒůŰȌȎ ȕȍȌȎ. ũȆŬ ŰȄȊ ŬȇȍǿȁŮȆŬ, Ȍ ŬȊŬȈȏŰȆȇȕȎ ȌȍȆůȉȕȎ ŰȌȏ ȕȍȌȏ ŬȏŰȌȖ ȌŭȄȂŮǿ 

ɸǿůȒ ůŰȄȊ ŮȈŬȐȆůŰȌɸȌǿȄůȄ ȉŮ 3ǯ-ŭȆŬůŰŬŰȆȇǽȎ ȇȏȉŬŰȌůȏȊŬȍŰǾůŮȆȎ ŭȌȇȆȉǾȎ, ȕɸȒȎ 
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ȇŬȆ ůŰȄȊ ŮȋǿůȒůȄ Schrºdinger . ũȆŬ ŬȊŬȈȏŰȆȇȕŰŮȍŮȎ ɸȈȄȍȌűȌȍǿŮȎ Ȍ ŬȊŬȂȊȗůŰȄȎ 

ɸŬȍŬɸǽȉɸŮŰŬȆ ůŰȄȊ ɸȍȒŰȕŰȏɸȄ ŭȄȉȌůǿŮȏůȄ ŰȒȊ ȅŮȒȍȄȉǼŰȒȊ [17] .  

Ǫ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ŭȆŬŰȖɸȒůȄ ŰȌȏ ɸȍȌȁȈǾȉŬŰȌȎ ȉŮ ȕȍȌȏȎ ȇŬŰŬȊȌȉǾȎ ȄȈŮȇŰȍȌ-

ȊȆŬȇǾȎ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ ɸȍȕȌŭȌ, ȒůŰȕůȌ ŭŮȊ ɸŬȍǽȐŮȆ ŬȇȕȉŬ ŰȄȊ 

ŮűȆȇŰȕŰȄŰŬ ŮɸǿȈȏůȄȎ. ǵȄ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ŬȏŰǾ ǽŭȒůŬȊ ȌȆ Kohn  ȇŬȆ Sham  [18]  ȌȆ 

ȌɸȌǿȌȆ ɸȍȕŰŮȆȊŬȊ ŰȄȊ ŬȇȕȈȌȏȅȄ ȉǽȅȌŭȌ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ŰȌȏ ǼȂȊȒůŰȌȏ ȕȍȌȏ, 

ŭȄȈŬŭǾ ŰȒȊ ůȏȊŬȍŰǾůŮȒȊ ŰȄȎ ȇȆȊȄŰȆȇǾȎ ȇŬȆ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇǾȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ. ǨȆůǾȂŬȂŬȊ 

ǽȊŬ űŬȊŰŬůŰȆȇȕ ůȖůŰȄȉŬ ǯ ȉȄ-ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍȗȊŰȒȊ ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ, ŰȌ ȌɸȌǿȌ ɸŮȍȆ-

ȂȍǼűŮŰŬȆ Ŭɸȕ ȉǿŬ ȉȌȊŬŭȆȇǾ ȇȏȉŬŰȌůȏȊǼȍŰȄůȄ ůŮ ǯ ŰȍȌȐȆŬȇǼ, űi.  ǴŮ ŬȏŰȕ ŰȌ 

ůȖůŰȄȉŬ ŰȕůȌ Ȅ ȇȆȊȄŰȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ȕůȌ ȇŬȆ Ȅ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇǾ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ŮǿȊŬȆ 

ȂȊȒůŰǽȎ ŮɸŬȇȍȆȁȗȎ Ŭɸȕ ŰŬ ŰȍȌȐȆŬȇǼ: 

ä Ð-=
N

i
ST ii ffr 2

2

1
)(       (4.2 7)  

Ǫ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ŭŮȊ ŮǿȊŬȆ Ȅ ɸȍŬȂȉŬŰȆȇǾ ȇȆȊȄŰȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ, ŬȈȈǼ ŬȏŰǾ ŮȊȕȎ 

ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ ȉȄ-ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍȗȊŰȒȊ ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ ɸȌȏ ŬȊŬɸŬȍǼȂŮȆ ŰȄȊ ɸȍŬȂȉŬŰȆȇǾ 

ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇǾ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ Ȅ ȌɸȌǿŬ ŮɸǿůȄȎ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ Ŭɸȕ ŰŬ 

ŰȍȌȐȆŬȇǼ: 

ä=
N

i

r
2

)( ifr        (4.2 8)  

ǨɸǿůȄȎ, ŮǼȊ ȅŮȒȍǾůȌȏȉŮ ȕŰȆ ȉǿŬ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ ůȏȊŮȆůűȌȍǼ ůŰȄȊ ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȌȏ-ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȌȏ ŮǿȊŬȆ Ȅ ȇȈŬůȆȇǾ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄ Coulomb  ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ: 

ñ
-

= 21
21

21 )()(

2

1
)( drdr

rr

r
rVH

rrr
     (4. 29 )  

ǥɸȕ ŰȆȎ ŭȖȌ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ŮȋȆůȗůŮȆȎ Ȅ ůȏȊŬȍŰȄůȆŬȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŭȆŬȉȌȍűȗȊŮŰŬȆ ȒȎ 

ŮȋǾȎ: 

)()()()()( rrrrr xcHextS VVTE E+++=     (4.3 0)  

ȕɸȌȏ: 

)()(())()(()( rrrrr HeeSxc VVTT -+-=E     (4.3 1)  

Ǳ ȕȍȌȎ Exc ŬɸȌŰŮȈŮǿ ŬɸȈǼ ŰȌ ǼȅȍȌȆůȉŬ ŰȒȊ ůűŬȈȉǼŰȒȊ ɸȌȏ ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ Ŭɸȕ ŰȄ 

ȅŮȗȍȄůȄ ŰȒȊ ȉȄ-ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍȗȊŰȒȊ ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ ȂȆŬ ŰȄȊ ȇȆȊȄŰȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ȇŬȆ 

ŰȄȊ ȇȈŬůȆȇǾ ǽȇűȍŬůȄ Coulomb  ȂȆŬ ŰȆȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ. ǱȊȌȉǼȃŮŰŬȆ 

ȕȍȌȎ ŬȊŰŬȈȈŬȂǾȎ-ůȏůȐǽŰȆůȄȎ (exchange -correlation  term ) ȇŬȆ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ɸȈǽȌȊ ŰȌ 

ȉȌȊŬŭȆȇȕ ǼȂȊȒůŰȌ ȕȍȌ, Ȍ ȌɸȌǿȌȎ ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ ȉǽůȒ ŭȆŬűȕȍȒȊ ůȏȊŬȍŰȄůȆŬȇȗȊ 

ůȐǽůŮȒȊ ɸȌȏ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ůŰȄ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ ȇŬȆ ȇŬŰȄȂȌȍȆȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ůŮ [19] :  

Á LDA (Local (Spin) Density Approximation), ɸ.Ȑ. S-VWN, PWLDA  

Á GDA (Generalized -Gradient Approximation ) , ɸ.Ȑ. B-VWN, B -LYP, B-P, PBE 

Á Hybrid functional , ɸ.Ȑ. BH-LYP, B3 -LYP, PBE0, TPSSh  

Á Double -hydrid functional , ɸ.Ȑ. B2-LYP 

ǨɸǿůȄȎ, ȂȆŬ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȒȊ ŰȍȌȐȆŬȇȗȊ ǼȍŬ ȇŬȆ ŰȄȎ ȂŮȒȉŮŰȍǿŬȎ ŰȌȏ 

ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ ŬɸŬȆŰŮǿŰŬȆ Ȅ ŮɸȆȈȌȂǾ ŮȊȕȎ basis  set. ǵŬ basis  set  ŮǿȊŬȆ ȉǿŬ ȌȉǼŭŬ 

ŭȆŬȊȏůȉǼŰȒȊ ɸȌȏ ȇŬȅȌȍǿȃȌȏȊ ŰȌ ȐȗȍȌ ůŰȌȊ ȌɸȌǿȌ ȅŬ ȏɸȌȈȌȂȆůŰŮǿ Ȅ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇǾ 
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ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ǼŰȌȉȌ ȇŬȆ ŬȇȌȈȌȖȅȒȎ ȂȆŬ ŰȌ ȉȕȍȆȌ (ŬŰȌȉȆȇǼ ȇŬȆ ȉȌȍȆŬȇǼ 

ŰȍȌȐȆŬȇǼ). ǧȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ŭȆǼűȌȍȌȆ ŰȖɸȌȆ basis  set  (ɸ.Ȑ. minimal , double -zeta , triple  

zeta ) ɸȌȏ ŭȆŬűȌȍȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ, ŬȍȐȆȇǼ, ůŰȌȊ ŬȍȆȅȉȕ ŰȒȊ ůȏȊŬȍŰǾůŮȒȊ ȂȆŬ ȇǼȅŮ 

ŬŰȌȉȆȇȕ ŰȍȌȐȆŬȇȕ.  

ǵŬ ɸȍȌȂȍǼȉȉŬŰŬ ȇŬȆ ȌȆ ŭȆǼűȌȍŮȎ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ɸȌȏ ŮűŬȍȉȕůŰȄȇŬȊ ůŰȌȏȎ 

ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȌȖȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ŰȄȎ ɸŬȍȌȖůŬȎ ŭȆŭŬȇŰȌȍȆȇǾȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ ȉŮ ŰȄ 

ȉǽȅȌŭȌ DFT ŬȊŬűǽȍȌȊŰŬȆ ůŰȌ ǬŮűǼȈŬȆȌ 7, Ä 7.2 ǶɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ. 

4.3.3  ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO  

ǱȆ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇǽȎ ȉǽȅȌŭȌȆ ǽȐȌȏȊ ŬȊŬɸŰȏȐȅŮǿ ȂȆŬ ŬɸȌȉȌȊȒȉǽȊŬ ȉȕȍȆŬ, ŭȄȈŬŭǾ ȂȆŬ 

ȉȕȍȆŬ ůŰȌ ȇŮȊȕ Ǿ ůŰȄȊ ȇŬȈȖŰŮȍȄ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ůŰȄȊ ŬǽȍȆŬ űǼůȄ. ǭȕȂȒ ŰȄȎ ŮȋŬȆ-

ȍŮŰȆȇǾȎ ůȄȉŬůǿŬȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȗȊ ȉȌȍǿȒȊ ůŮ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ ȏȂȍȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ, ǽȐȌȏȊ 

ȂǿȊŮȆ ɸȌȈȈǽȎ ɸȍȌůɸǼȅŮȆŮȎ ŰŬ ŰŮȈŮȏŰŬǿŬ ɸŮȍǿɸȌȏ 35 ȐȍȕȊȆŬ ůȏȊŭȏŬůȉȌȖ ȇȁŬȊŰȌ-

ȐȄȉȆȇȗȊ ɸŮȍȆȂȍŬűȗȊ ȉȌȍǿȒȊ ȉŮ ȉǿŬ ɸȍȌůŮȂȂȆůŰȆȇǾ ɸŮȍȆȂȍŬűǾ ŰȌȏ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊŰȌȎ 

ŭȆŬȈȖŰȄ ȒȎ ǽȊŬ ůȏȊŮȐǽȎ ȉǽůȌ. ǴŰȄȊ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬ ŬȏŰǾ ŬȊǾȇȌȏȊ ŰŬ ȉȌȊŰǽȈŬ 

ůȏȊŮȐȌȖȎ ŮɸȆŭȆŬȈȖŰȒůȄȎ (continuum  solvation  models ) , ŰŬ ȌɸȌǿŬ ɸŮȍȆȂȍǼűȌȏȊ 

ŰȆȎ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ŮȊȕȎ ȉȌȍǿȌȏ ȉŮ ǽȊŬ ȉǽůȌ, ɸȌȏ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ǽȊŬ 

ȌȉȌȆȌȂŮȊǽȎ, ȆůȌŰȍȌɸȆȇȕ ȄȈŮȇŰȍȆȇȕ ɸŮŭǿȌ. ǵȌ ɸŮŭǿȌ ȐŬȍŬȇŰȄȍǿȃŮŰŬȆ Ŭɸȕ ȉǿŬ 

ȉŮŰŬȁȈȄŰǾ, ŰȄ ŭȆȄȈŮȇŰȍȆȇǾ ůŰŬȅŮȍǼ, Ů. ǱȆ ȁŬůȆȇǽȎ ŬȍȐǽȎ ŬȏŰǾȎ ŰȄȎ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬȎ 

ŰȒȊ ȉȌȊŰǽȈȒȊ ɸȄȂǼȃȌȏȊ Ŭɸȕ ŰȆȎ ŮȍȂŬůǿŮȎ ŰȒȊ Born  [20] , Onsager  [21]  ȇŬȆ 

Kirkwood  [22] . ǧȄȉȌůȆŮȖůŮȆȎ ŬȊŬůȇȕɸȄůȄȎ ŰȒȊ ȉȌȊŰǽȈȒȊ ŬȏŰȗȊ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ Ŭɸȕ 

ŰȌȏȎ Tomasi  ȇŬȆ Persico  [23]  ȇŬȆ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ Cramer  ȇŬȆ Truhlar  [24] .  

ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO (COnductor - like  Screening  MOdel ) ȕɸȒȎ ŬȊŬɸŰȖȐȅȄȇŮ 

Ŭɸȕ ŰȌȏȎ Klamt  ȇŬȆ Sch¿¿rmann  [13]  ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȉǿŬ ŬɸȌŰŮȈŮůȉŬŰȆȇȕŰŮȍȄ ɸŬȍŬȈ-

ȈŬȂǾ ŬȏŰȗȊ ŰȒȊ ȉȌȊŰǽȈȒȊ, ȇŬȅȗȎ ŬɸȌűŮȖȂŮȆ ŰȄȊ ɸȌȈȖɸȈȌȇȄ ŮɸǿȈȏůȄ ŰȄȎ ŭȆȄ-

ȈŮȇŰȍȆȇǾȎ ȌȍȆŬȇǾȎ ůȏȊȅǾȇȄȎ, ȉǽůȒ ŰȄȎ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄȎ ŰȒȊ űȌȍŰǿȒȊ ɸȕȈȒůȄȎ ŰȌȏ 

ŭȆȄȈŮȇŰȍȆȇȌȖ ȉǽůȌȏ ŭȆŬɸŮȍŬŰȕŰȄŰŬȎ, Ů, ȉŮ ȐȍǾůȄ ȇȈȆȉŬȇȒŰȗȊ űȌȍŰǿȒȊ ɸȕȈȒůȄȎ 

ŮȊȕȎ ŬȂȒȂȌȖ, ȕɸȌȏ Ȍ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ ȇȈȆȉǼȇȒůȄȎ (scaling  factor ) ŮǿȊŬȆ [22] :  

5.0

1
)(

+

-
=
e

e
ef        (4.3 2)  

ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ŰŬ ȏɸȕȈȌȆɸŬ ȉȌȊŰǽȈŬ ůȏȊŮȐȌȖȎ ŮɸȆŭȆŬȈȖŰȒůȄȎ ȏɸȌȈȌȂǿȃȌȏȊ ŰŬ űȌȍŰǿŬ 

ɸȕȈȒůȄȎ ŰȌȏ ŭȆȄȈŮȇŰȍȆȇȌȖ ȉǽůȌȏ ȉǽůȒ ŮɸǿȈȏůȄȎ ŰȄȎ ŬȇȕȈȌȏȅȄȎ ȂȊȒůŰǾȎ Ŭɸȕ 

ŰȄȊ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇǾ ŮȋǿůȒůȄȎ [25, 26] :  

)()(
1

)(4 rErnr
e

e
ps

-
=       (4.33)  

ȕɸȌȏ Ȅ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ, ů, ůŮ ǽȊŬ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȕ ůȄȉŮǿȌ, r, ŮǿȊŬȆ ůȏȊǼȍŰȄůȄ ŰȄȎ 

ŭȆȄȈŮȇŰȍȆȇǾȎ ůŰŬȅŮȍǼȎ, Ů, ŰȌȏ ŭȆŬȊȖůȉŬŰȌȎ, n, ȇŬȆ ŰȌȏ ȌȈȆȇȌȖ ȄȈŮȇŰȍȆȇȌȖ ɸŮŭǿȌȏ, 

Ǩ. 

ǴȏȊŮɸȗȎ, ůŰȌ COSMO ȉȕȊȌ Ȅ ŬɸȈȌȖůŰŮȍȄ ȌȍȆŬȇǾ ůȏȊȅǾȇȄ ŰȌȏ ŬȂȒȂȌȖ 

ŮȉűŬȊǿȃŮŰŬȆ ůŰȆȎ ŮȋȆůȗůŮȆȎ. Ǫ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ŰȌȏ COSMO ŮǿȊŬȆ ŬȇȍȆȁǾȎ ůŰȌ ȕȍȆȌ ŰȄȎ 

ŭȆȄȈŮȇŰȍȆȇǾȎ ůŰŬȅŮȍǼȎ Ů=Ð, ŮȊȗ ȂȆŬ ȆůȐȏȍȌȖȎ ȄȈŮȇŰȍȌȈȖŰŮȎ ůŬȊ ŰȌ ȊŮȍȕ 

(Ů=80), Ȅ ŬȇȍǿȁŮȆŬ ŮǿȊŬȆ ůŰȌ ȕȍȆȌ ŰȌȏ 0.5%. ǥȇȕȉŬ ȇŬȆ ůŮ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ ŭȆŬȈȏŰȗȊ 

ȐŬȉȄȈȕŰŮȍȄȎ ŭȆŬɸŮȍŬŰȕŰȄŰŬȎ, ɸ.Ȑ. Ů=2, ŰȌ COSMO ŮȉűŬȊǿȃŮŰŬȆ ȊŬ ɸȍȌůŮȂȂǿȃŮȆ ŰŬ 

ŬȇȍȆȁǾ ŭȆȄȈŮȇŰȍȆȇǼ ȉȌȊŰǽȈŬ ȉŮ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ ŰȄȎ ŰǼȋȄȎ ŰȌȏ 10% [27] . 
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ǨȊŬȍȇŰǾȍȆȌ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ůȄȉŮǿȌ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO, ŬȈȈǼ ȇŬȆ ȕȈȒȊ ŰȒȊ 

ȉȌȊŰǽȈȒȊ ŬȏŰǾȎ ŰȄȎ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬȎ, ŬɸȌŰŮȈŮǿ Ȅ ȇŬŰŬůȇŮȏǾ ȉǿŬȎ ȇȌȆȈȕŰȄŰŬȎ, ȉǽůŬ 

ůŰȄȊ ȌɸȌǿŬ ŰȌɸȌȅŮŰŮǿŰŬȆ ŰȌ ȉȕȍȆȌ (ŭȆŬȈȏȉǽȊȄ ȌȏůǿŬ), ŰȌȏ ȌɸȌǿȌȏ Ȅ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇǾ 

ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ǽȐŮȆ ȏɸȌȈȌȂȆůŰŮǿ ȉǽůȒ ŰȄȎ ȉŮȅȕŭȌȏ DFT (Ǿ ȇǼɸȌȆŬȎ ǼȈȈȄȎ 

ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇǾȎ ȉŮȅȕŭȌȏ). Ǳ ȇŬȅȌȍȆůȉȕȎ ŰȌȏ ůȐǾȉŬŰȌȎ ȇŬȆ ŰȌȏ ȉŮȂǽȅȌȏȎ ŰȄȎ 

ȇȌȆȈȕŰȄŰŬȎ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ǽȊŬ ȇȍǿůȆȉȌ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ůŰǼŭȆȌ. ǵŬ ɸȈǽȌȊ ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊŬ 

ȉȌȊŰǽȈŬ ŬȏŰǾȎ ŰȄȎ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬȎ, ȕɸȒȎ ŮǿȊŬȆ ŰȌ PCM (Polarized  Continuum  Model ) 

ȇŬȆ ŰȌ COSMO ɸȌȏ ŮűŬȍȉȕȃŮŰŬȆ ůŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŬŰȍȆȁǾ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȌȖȊ ŮɸȆȇŬ-

ȈȏɸŰȕȉŮȊŮȎ ůűŬǿȍŮȎ, ȌȆ ȌɸȌǿŮȎ ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ Ŭɸȕ ŰȄȊ ǽȊȒůȄ ŬŰȌȉȌȇŮȊŰȍȆȇȗȊ 

ůűŬȆȍȗȊ ŬȇŰǿȊŬȎ ǿůȄ ȉŮ ŰȄȊ ŮȇǼůŰȌŰŮ ŬŰȌȉȆȇǾ ŬȇŰǿȊŬ van  der  Waals, ŬȏȋȄȉǽȊȄ 

ȇŬŰǼ 20% [28] . ǵǽŰȌȆȌȏ ŮǿŭȌȏȎ ȇȌȆȈȕŰȄŰŮȎ ǽȐŮȆ ŬɸȌŭŮȆȐȅŮǿ ȕŰȆ ŭǿȊȌȏȊ ɸŮȍȆůůȕ-

ŰŮȍȌ ŬȋȆȕɸȆůŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ. ǮŮ ŰȄȊ ȇŬŰŬůȇŮȏǾ ŰȄȎ ȇȌȆȈȕŰȄŰŬȎ ŮɸȆŰȏȂȐǼȊŮŰŬȆ 

ȉǿŬ ŬɸȈȌɸȌǿȄůȄ ŰȌȏ ɸȍȌȁȈǾȉŬŰȌȎ, ȇŬȅȗȎ ȌȆ ɸȏȇȊȕŰȄŰŮȎ űȌȍŰǿȌȏ ůŰȌȊ ŰȍȆů-

ŭȆǼůŰŬŰȌ ȐȗȍȌ ɸȍȌȁǼȈȈȌȊŰŬȆ ɸǼȊȒ ůŮ ȉǿŬ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ȇŬȆ ŬȊǼȂȌȊŰŬȆ ůŮ ŮɸȆűŬ-

ȊŮȆŬȇǽȎ ɸȏȇȊȕŰȄŰŮȎ űȌȍŰǿȌȏ. Ǫ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ŬȏŰǾ ȉŮȆȗȊŮȆ ŭȍŬůŰȆȇǼ ŰȄȊ ɸȌȈȏ-

ɸȈȌȇȕŰȄŰŬ ȇŬȆ ŬɸȈȌɸȌȆŮǿ ŰȌȊ ŬȈȂȕȍȆȅȉȌ ůȖȂȇȈȆůȄȎ ɸȌȏ ŬȊŬȈȖŮŰŬȆ ŬȇȌȈȌȖȅȒȎ. 

ǵȌ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ ŰȄȎ ȇȌȆȈȕŰȄŰŬȎ ȉŮ ŰȌ ȉȕȍȆȌ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ COSMO ŮǿȊŬȆ 

ǽȊŬȎ ŮȆȇȌȊȆȇȕȎ ŬȂȒȂȕȎ. ǴŮ ǽȊŬ ŰǽŰȌȆȌ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ ŰȌ ȉȕȍȆȌ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ 

ŮɸǼȂŮȆ ȉǿŬ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ ɸȕȈȒůȄȎ ůŰȄ ŭȆŮɸȆűǼȊŮȆŬ ȉŮŰŬȋȖ ŰȌȏ ȉȌȍǿȌȏ ȇŬȆ 

ŰȌȏ ŬȂȒȂȌȖ, ŭȄȈŬŭǾ ůŰȄȊ ȉȌȍȆŬȇǾ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ï ȇȌȆȈȕŰȄŰŬ. ǧȄȉȆȌȏȍȂŮǿ ŭȄȈŬŭǾ 

ǽȊŬ ɸŮŭǿȌ, ȉŮ ŰȌ ȌɸȌǿȌ ȕȉȒȎ ŮɸǿůȄȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼ. ǹȎ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ŬȏŰǾȎ ŰȄȎ 

ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ, Ȅ ŬȍȐȆȇǾ ȇŬŰŬȊȌȉǾ űȌȍŰǿȒȊ ŰȌȏ ȉȌȍǿȌȏ ŬȈȈǼȃŮȆ ȇŬȆ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ 

ȉǿŬ ȊǽŬ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ɸȌȈȒȉǽȊȄ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŰȌ ȇŮȊȕ. ǵȌ 

ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ ŰȌȏ ŬȂȒȂȌȖ ǽȐŮȆ ŰȄȊ ȆŭȆȕŰȄŰŬ ȊŬ ŬȊŰȆůŰŬȅȉǿȃŮȆ ŰŬ űȌȍŰǿŬ ŰȄȎ 

ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ (screening  charge ) . Ǫ ȆȇŬȊȌɸȌǿȄůȄ ŬȏŰǾȎ ŰȄȎ ŬȍȐǾȎ 

ŮȊůȒȉŬŰȗȊŮŰŬȆ ůŰȌȊ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȕ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ DFT ȇŬȆ ȉǽůȒ ȉǿŬȎ ŮɸŬȊŬȈȄɸŰȆȇǾȎ 

ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬȎ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȗȊŰŬȎ ǽȊŬȊ ŮůȒŰŮȍȆȇǼ ůȏȊŮɸǾ ŬȈȂȕȍȆȅȉȌ (self -consistent  

algorithm ) ȈŬȉȁǼȊŮŰŬȆ ŰŮȈȆȇǼ ȉǿŬ ŬȍȆůŰȌɸȌȆȄȉǽȊȄ ŭȌȉǾ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ůŰȌȊ 

ŬȂȒȂȕ ȉŮ ŰȄȊ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȄ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇǾ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ (screening  charge  density )  

[29 -31] . ǴŰȄȊ EȆȇȕȊŬ 4.2 ŬɸȌŭǿŭŮŰŬȆ ůȐȄȉŬŰȆȇǼ Ȅ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ. 

ǴŰȄȊ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ, ŰȄȊ ȇŬŰŬůȇŮȏǾ ŰȄȎ ȉȌȍȆŬȇǾȎ ȇȌȆȈȕŰȄŰŬȎ 

ŬȇȌȈȌȏȅŮǿ Ȅ ŭȆŬȇȍȆŰȌɸȌǿȄůȄ ŬȏŰǾȎ ůŮ m  ȉȆȇȍǼ ŰȉǾȉŬŰŬ (segments ) ŰȍǿȂȒȊŬ, 

ɸŮȊŰǼȂȒȊŬ Ǿ ŮȋǼȂȒȊŬ ȕɸȌȏ ȇǼȅŮ ŰȉǾȉŬ i ǽȐŮȆ ȉǿŬ ůŰŬȅŮȍǾ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ ůi, 

ɸȌȏ ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŮ űȌȍŰǿȌ ɸȕȈȒůȄȎ: 

iiiq sa=         (4.34)  

ȕɸȌȏ Ŭi ŮǿȊŬȆ Ȅ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ŰȌȏ ŮȇǼůŰȌŰŮ ŰȉǾȉŬŰȌȎ (segment ) . 

ǴŰȄ ůȏȊǽȐŮȆŬ ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ Ȍ ɸǿȊŬȇŬȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ coulomb  (ǥ) ŰȒȊ 

ŰȉȄȉǼŰȒȊ, Ȍ ȌɸȌǿȌȎ ŮǿȊŬȆ ůȏȊǼȍŰȄůȄ ŰȄȎ ȂŮȒȉŮŰȍǿŬȎ ŰȄȎ ȇȌȆȈȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ȌȍǿȃŮȆ ŰȌ 

ŭȏȊŬȉȆȇȕ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ŰȒȊ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȗȊ űȌȍŰǿȒȊ. ũȆŬ ȇǼȅŮ ȉǿŬ ȉȌȍȆŬȇǾ 

ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ, ȏɸȌȈȌȂǿȃȌȊŰŬȆ ŰŬ ȆŭŬȊȆȇǼ ŮɸŬȂȕȉŮȊŬ űȌȍŰǿŬ ɸȕȈȒůȄȎ q* = 

(q1
* ,é.. qm*) Ŭɸȕ ŰȄȊ ȌȍȆŬȇǾ ůȏȊȅǾȇȄ ŰȌȏ ȉȄŭŮȊȆůȉȌȖ ŰȌȏ ŭȏȊŬȉȆȇȌȖ ŰȌȏ 

ŬȂȒȂȌȖ: 

** )(

0

Aqq XXtot

tot

+F=F+F=F

=F
     (4.35)  
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ǨȆȇȕȊŬ 4 -2 . ǴȐȄȉŬŰȆȇǾ ŬɸŮȆȇȕȊȆůȄ ŰȄȎ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾȎ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO. 
ǴŰȌ ɸǼȊȒ ŬȍȆůŰŮȍȕ ȉǽȍȌȎ ŰȄȎ ŮȆȇȕȊŬȎ ŰȌ ȉȕȍȆȌ ȁȍǿůȇŮŰŬȆ ůŰȄȊ ŬȍȐȆȇǾ ŰȌȏ ȉȌȍűǾ. ǴŰȌ 
ŮȊŭȆǼȉŮůȌ ůŰǼŭȆȌ ŰȌ ȉȕȍȆȌ ŰȌɸȌȅŮŰŮǿŰŬȆ ůŮ ȉǿŬ ȇȌȆȈȕŰȄŰŬ ůŮ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ ŬȂȒȂȌȖ. ǲǼȊȒ 
ŭŮȋȆǼ ŬɸŮȆȇȌȊǿȃȌȊŰŬȆ ŰŬ ŬȊŰȆůŰŬȅȉȆůŰȆȇǼ űȌȍŰǿŬ (screening  charges ) ůŰȄȊ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ŰȄȎ 
ȇȌȆȈȕŰȄŰŬȎ, ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȄȎ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇǾȎ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȉŮŰŬȋȖ ŰȌȏ ȉȌȍǿȌȏ ȇŬȆ ŰȌȏ 
ȉǽůȌȏ. 

ȕɸȌȏ ūǷ ŮǿȊŬȆ ŰȌ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ ɸȌȏ ɸŬȍǼȂŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄ 

ȌȏůǿŬ Ƿ ůŰŬ m  ŰȉǾȉŬŰŬ ȇŬȆ ūtot  ŮǿȊŬȆ ŰȌ ȌȈȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ ůŰȄȊ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇǾ 

ȇȌȆȈȕŰȄŰŬ. 

ǥȇȌȈȌȖȅȒȎ ȏɸȌȈȌȂǿȃȌȊŰŬȆ ŰŬ űȌȍŰǿŬ ɸȕȈȒůȄȎ q ůŰȌȊ ŮȇǼůŰȌŰŮ ŭȆŬȈȖŰȄ ȉŮ 

ůŰŬȅŮȍǼ, Ů, Ŭɸȕ: 

*)( iqfq e=         (4.36)  

ǥȊŰȆȇŬȅǿůŰŬȊŰŬȆ ŰŬ ŬȍȐȆȇǼ űȌȍŰǿŬ ɸȕȈȒůȄȎ ȉŮ ŰŬ ȊǽŬ ȇŬȆ ůȏȊŮȐǿȃŮŰŬȆ Ȅ 

ŮɸŬȊŬȈȄɸŰȆȇǾ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ ȉǽȐȍȆ ŰȄȊ ŮɸǿŰŮȏȋȄ ůȖȂȇȈȆůȄȎ ŰȌȏ ŬȈȂȌȍǿȅȉȌȏ. ǴȄȉŮȆ-

ȗȊŮŰŬȆ ȕŰȆ Ȅ ŭȆŬȇȍȆŰȌɸȌǿȄůȄ ŰȄȎ ŮɸȆűǼȊŮȆŬȎ ůŮ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊȌ ŬȍȆȅȉȕ ŰȉȄȉǼŰȒȊ 

ȕɸȌȏ ȇǼȅŮ ǽȊŬ ǽȐŮȆ ȉǿŬ ůŰŬȅŮȍǾ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ ŮɸȆŰȏȂȐǼȊŮȆ ȉǿŬ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ 

ŬɸȈȌɸȌǿȄůȄ ŰȄȎ ȉŬȅȄȉŬŰȆȇǾȎ ŮɸǿȈȏůȄȎ ŰȌȏ ɸȍȌȁȈǾȉŬŰȌȎ.  

ǵǽȈȌȎ, ȉŮŰǼ ŰȄȊ ŮɸǿȈȏůȄ ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ (4.35 )  ŮǿȊŬȆ ŮűȆȇŰȕȎ Ȍ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕȎ 

ŰȄȎ ŭȆȄȈŮȇŰȍȆȇǾȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ȇŬȆ ŰȄȎ ŮȈŮȖȅŮȍȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ Gibbs  ŰȌȏ ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ: 

X
S

X
S

XXX
S

EG

AfqE

2

1

)( 1

=D

FF-=F= -Ce

      (4.37)  

ǴȏȊȌȑǿȃȌȊŰŬȎ, ȒȎ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ŰȄȎ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾȎ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ 

COSMO ůŮ ůȏȊŭȏŬůȉȕ ȉŮ ŰȄ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇǾ ȉǽȅȌŭȌ DFT ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ Ȅ ȂŮȒȉŮ-

ŰȍǿŬ, Ȅ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇǾ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ ȇŬȆ Ȅ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ 

Ƿ, Ȅ ȌɸȌǿŬ ȁȍǿůȇŮŰŬȆ ůŮ ǽȊŬ ŭȆȄȈŮȇŰȍȆȇȕ ȉǽůȌ ȉŮ ůŰŬȅŮȍǼ, Ů ȇŬȅȗȎ ȇŬȆ Ȅ 

ŭȆȄȈŮȇŰȍȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ ȉŮ ŰȌ ȉǽůȌ. Ǫ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŬȏŰǾ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ǽȊŬ ŮȋŬȆȍŮŰȆȇȕ ȉǽŰȍȌ ŰȄȎ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ȇŬȅȗȎ 

ůȏȂȇŮȊŰȍȗȊŮȆ ȕȈȌȏȎ ŰȌȏȎ ŰȍȕɸȌȏȎ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇǾȎ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ŮȊȕȎ ȉȌȍǿȌȏ 
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ȉŮ ŰȌ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ ŰȌȏ [27] .  

ǵŬ ȉȌȊŰǽȈŬ ŬȏŰǾȎ ŰȄȎ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬȎ ȂŮȊȆȇȕŰŮȍŬ ǽȐȌȏȊ ŮűŬȍȉȌůŰŮǿ ȉŮ ŮɸȆŰȏȐǿŬ 

ůŮ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ůŰŬȅŮȍȗȊ Henry  ůȏůŰȄȉǼŰȒȊ ŬǽȍŬ/ȊŮȍȌȖ ȇŬȆ ŬǽȍŬ/ŬȈȇŬȊǿȒȊ 

[23, 24]  ȇŬȆ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ůȏȊŰŮȈŮůŰȗȊ ȇŬŰŬȊȌȉǾȎ [32, 33] , ŬȈȈǼ ŭŮȊ ǽȐȌȏȊ ŰȄ 

ŭȏȊŬȉȆȇǾ ȂŮȊȆȇǾȎ ŮűŬȍȉȌȂǾȎ ȂȆŬ ɸŮȍȆȂȍŬűǾ ŰȄȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ȉȌȍǿȒȊ ůŮ ŭȆŬȈȖ-

ŰŮȎ, ȇŬȅȗȎ ŭŮ ȉɸȌȍȌȖȊ ȊŬ ɸȍȌůȌȉȌȆǼůȌȏȊ ȉǿȂȉŬŰŬ ůŮ ŭȆǼűȌȍŮȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ȇŬȆ 

ůȏůŰǼůŮȆȎ. ǥȇȕȉŬ ůȄȉŬȊŰȆȇȕŰŮȍȌ ɸŮȍȆȌȍȆůȉȕ ȅǽŰŮȆ Ȅ ȅŮȗȍȄůȄ ŰȄȎ ȂȍŬȉȉȆȇǾȎ 

ŬɸȕȇȍȆůȄȎ (linear  response  theory ), ȉŮ ŰȄ ȌɸȌǿŬ ŭŮȊ ȉɸȌȍȌȖȊ ȊŬ ɸȍȌůŮȂȂȆůŰȌȖȊ 

ȌȆ ȆůȐȏȍǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ɸȌȈȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ [27] . 

 

4.3.4  ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO - RS 

ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS (COnductor - like  Screening  MOdel  for  Real  Solvents ) 

ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȉǿŬ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾ ȉǽȅȌŭȌ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ 

űǼůŮȒȊ ȏȂȍȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ, ɸȌȏ ŮȊůȒȉŬŰȗȊŮȆ ȅŮȒȍǿŮȎ ȇȁŬȊŰȆȇǾȎ ȐȄȉŮǿŬȎ, ŭȆȄ-

ȈŮȇŰȍȆȇȗȊ ȉȌȊŰǽȈȒȊ ůȏȊŮȐȌȖȎ ŮɸȆŭȆŬȈȖŰȒůȄȎ, ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇȗȊ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȗȊ 

ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ȇŬȆ ůŰŬŰȆůŰȆȇǾȎ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾȎ [34] . 

ǥȊŬȈȏŰȆȇȕŰŮȍŬ, ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆŮǿ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȗȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȗȊ 

ȉŮ DFT/ COSMO ȇŬȆ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŬ, ŰȄȊ ȆŭŬȊȆȇǾ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ ɸȕȈȒůȄȎ, ů, 

ůŰȌ ŮȆȇȌȊȆȇȕ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ ŮȊȕȎ ȏɸŮȍŬȂȒȂȌȖ (Ů=Ð) ȒȎ ȉǿŬ ȇŬŰǼůŰŬůȄ ŬȊŬűȌȍǼȎ 

ȂȆŬ ŰȄȊ ŮɸǽȇŰŬůȄ ŰȄȎ ɸȍȌůȌȉȌǿȒůȄȎ ůŰȌȏȎ ɸȍŬȂȉŬŰȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ [27] .  

Ǫ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ŰȄȎ ȉŮȅȕŭȌȏ ȁŬůǿȃŮŰŬȆ ůŰȄ ȅŮȗȍȄůȄ ŮȊȕȎ ȏȂȍȌȖ ȒȎ ǽȊŬ 

ůȖȊȌȈȌ ȆŭŬȊȆȇǼ ɸȌȈȒȉǽȊȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ůŮ ɸȌȈȖ ȇȌȊŰȆȊǽȎ ŬɸȌůŰǼůŮȆȎ. ǵŬ ȉȕȍȆŬ űǽ-

ȍȌȏȊ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇǾ ȇŬŰŬȊȌȉǾ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ ȕɸȒȎ ŬȏŰǾ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ ɸȍȌůǽȂ-

ȂȆůȄ ȏɸŮȍŬȂȒȂȌȖ Ŭɸȕ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ COSMO ȇŬȆ ǽȐȌȏȊ ȂȖȍȒ ŰȌȏȎ ŰȌ 

ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ ŰȌȏ ȏɸŮȍŬȂȒȂȌȖ, ȕɸȒȎ űŬǿȊŮŰŬȆ ůŰȄȊ ǨȆȇȕȊŬ 4-3. ǲȍȌȇŮȆȉǽȊȌȏ ȊŬ 

ɸȍȌůŮȂȂȆůŰŮǿ Ȅ ȍŮŬȈȆůŰȆȇǾ ŮȆȇȕȊŬ ŮȊȕȎ ȏȂȍȌȖ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ůȏȉɸȆǽȃŮŰŬȆ ŰȌ ůȖůŰȄȉŬ 

ŰȒȊ ȆŭŬȊȆȇȗȊ ȉȌȍǿȒȊ ǽȒȎ ȕŰȌȏ ȈȄűȅŮǿ ǽȊŬ ůȖůŰȄȉŬ ɸȌȏ ɸȍȌůŮȂȂǿȃŮȆ ŰȄ ůȒůŰǾ 

ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ ȏȂȍǾȎ űǼůȄȎ. ǮŮ ŰȄȊ ȏɸȕȅŮůȄ ȕŰȆ ůŰŬ ɸȈŬǿůȆŬ ŬȏŰǾȎ ŰȄȎ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬȎ 

ůȏȉɸǿŮůȄȎ ɸŬȍŬȉǽȊŮȆ ɸǼȊŰŬ, ǽůŰȒ ǽȊŬ ŬɸŮȆȍȌŮȈǼȐȆůŰȌ, ȈŮɸŰȕ űǿȈȉ ȏɸŮȍŬȂȒȂȌȖ 

ȂȖȍȒ ȇŬȆ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ, ŭȆŬůűŬȈǿȃŮŰŬȆ Ȅ ȆŭŬȊȆȇǾ, ŰǽȈŮȆŬ ɸȕȈȒůȄ ŰȒȊ 

ȉȌȍǿȒȊ [34] .  

ǧŮŭȌȉǽȊȌȏ ȕŰȆ ŭŮȊ ȏɸǼȍȐȌȏȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ůŰȌȊ 

ŬȂȒȂȕ, Ȅ ůȏȉɸǿŮůȄ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ŰȄȎ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ ȏȂȍǾȎ űǼůȄȎ ŭŮȊ ȅŬ 

ŮɸȆűǽȍŮȆ ȇǼɸȌȆŬ ŭȆŬűȌȍȌɸȌǿȄůȄ ůŰȄȊ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ȕůȌ ŰŬ ȉȕȍȆŬ ŭȆŬŰȄȍȌȖȊ ŰȌ ŬȍȐȆȇȕ 

ŰȌȏȎ ůȐǾȉŬ ȇŬȆ ȇȌȆȈȕŰȄŰŬ. ǹůŰȕůȌ, ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ŬȊŬɸȕűŮȏȇŰŬ ȉǿŬ ůȐŮŰȆȇǾ ɸŬȍŬ-

ȉȕȍűȒůȄ ŰȄȎ ŬȍȐȆȇǾȎ ȇȌȆȈȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ, Ȅ ȌɸȌǿŬ ȅŮȒȍŮǿŰŬȆ ŮȈǼůůȌȊȌȎ 

ůȄȉŬůǿŬȎ, ŮǼȊ ŭȆŬŰȄȍŮǿŰŬȆ Ȍ ȌȈȆȇȕȎ ȕȂȇȌȎ. ǮǿŬ ŰǽŰȌȆŬ ɸŬȍŬȉȕȍűȒůȄ ɸȌȏ 

ȆȇŬȊȌɸȌȆŮǿ ŰȄ ůȏȊȅǾȇȄ ŭȆŬŰǾȍȄůȄȎ ŰȌȏ ȌȈȆȇȌȖ ȕȂȇȌȏ, ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŮ ȉŮǿȒůȄ ŰȄȎ 

ŬɸȕůŰŬůȄȎ ŬŰȕȉȒȊ-ȇȌȆȈȕŰȄŰŬȎ ůŮ ȇǼɸȌȆŬ ůȄȉŮǿŬ ŰȌȏ ȉȌȍǿȌȏ ȇŬȆ ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ 

ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ŬɸȕůŰŬůȄȎ ŬȏŰǾȎ ůŮ ȇǼɸȌȆŬ ǼȈȈŬ ůȄȉŮǿŬ. ǹȎ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ, Ȅ 

ŭȆȄȈŮȇŰȍȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȅŬ ŬȏȋȄȅŮǿ ůŮ ȇǼɸȌȆŬ ůȄȉŮǿŬ, ŮȊȗ ŬȊŰǿȅŮŰŬ 

ȅŬ ȉŮȆȒȅŮǿ ůŮ ȇǼɸȌȆŬ ǼȈȈŬ. ǴȏȊȌȈȆȇǼ, ȕȉȒȎ, ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ȅŮȒȍȄȅŮǿ ȕŰȆ ŬȏŰǾ Ȅ 

ɸŬȍŬȉȕȍűȒůȄ ȈȕȂȒ ŰȄȎ ůȏȉɸǿŮůȄȎ ǽȐŮȆ ŬȉŮȈȄŰǽȌ ȇȕůŰȌȎ ůŰȄȊ ŮȊǽȍȂŮȆŬ, ȏɸȕ ŰȄȊ 

ǽȊȊȌȆŬ ȕŰȆ ȇŬŰǼ ȉǽůȌ ȕȍȌ, ŰȕůȌ ȌȆ ŮȊǽȍȂŮȆŮȎ ȕůȌ ȇŬȆ ŰŬ űȌȍŰǿŬ ɸȕȈȒůȄȎ ŰȒȊ 



ǬŮűǼȈŬȆȌ 4. ǮȌȊŰǽȈŬ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ 

79  

ȉȌȍǿȒȊ ŮǿȊŬȆ ǿŭȆŬ ȕɸȒȎ ůŰȌȊ ȏɸŮȍŬȂȒȂȕ. ǧŮŭȌȉǽȊȌȏ, ŮɸǿůȄȎ, ȕŰȆ ȌȆ ŬȍȐȆȇǽȎ 

ȇȌȆȈȕŰȄŰŮȎ COSMO ɸȍȌůŮȂȂǿȃȌȏȊ ůŮ ȉŮȂǼȈȌ ȁŬȅȉȕ ŰȌȏȎ ȉȌȈŬȍȆȇȌȖȎ ȕȂȇȌȏȎ ůŰȄȊ 

ȏȂȍǾ űǼůȄ, ȅŮȒȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ȉŮ ŰȄ ůȏȉɸǿŮůȄ ůŰȌ ȕȍȆȌ ŰȄȎ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ ȏȂȍǾȎ űǼůȄȎ, 

ůȐŮŭȕȊ ŮȋŬȈŮǿűŮŰŬȆ Ȍ ȏɸŮȍŬȂȒȂȕȎ ȇŬȆ ȈŬȉȁǼȊŮŰŬȆ ǽȊŬ ůȖůŰȄȉŬ ɸȏȇȊǼ ůŰȌȆ-

ȁŬȂȉǽȊȒȊ ȉȌȍǿȒȊ, ŭȆŬȐȒȍȆȃȕȉŮȊŬ ȉŮ ȉǿŬ ȈŮɸŰǾ ȉŮȉȁȍǼȊȄ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ȏɸŮȍŬȂȒȂȌȖ. 

Ǫ ȇŬŰǼůŰŬůȄ ŬȏŰǾ ŬȊŬɸŬȍȆůŰǼŰŬȆ ůȐȄȉŬŰȆȇǼ ůŰȄȊ ǨȆȇȕȊŬ 4-3, ȕɸȌȏ ȌȆ ȂȇȍȆ 

ȂȍŬȉȉǽȎ ŬɸŮȆȇȌȊǿȃȌȏȊ ŰȄ ȈŮɸŰǾ ȉŮȉȁȍǼȊȄ ȏɸŮȍŬȂȒȂȌȖ [28] .  

 

 

ǨȆȇȕȊŬ 4 -3 . ǴȐȄȉŬŰȆȇǾ ŬȊŬɸŬȍǼůŰŬůȄ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ȉǽůȒ ŰȒȊ 
ɸȏȇȊȌŰǾŰȒȊ űȌȍŰǿȌȏ ů [34] . 

ǲŬȍȕȈȌ ɸȌȏ ŰȌ ůȖůŰȄȉŬ ŰȗȍŬ ɸȍȌůŮȂȂǿȃŮȆ ɸȌȆȌŰȆȇǼ ŰȄȊ ȇŬŰǼůŰŬůȄ ŮȊȕȎ 

ȏȂȍȌȖ, Ȅ ȈŮɸŰǾ ŬȏŰǾ ȉŮȉȁȍǼȊȄ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ǽȊŬ ŰŮȐȊȌȖȍȂȄȉŬ ɸȌȏ ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ŬȍȅŮǿ 

ȗůŰŮ ȊŬ ɸȍȌůŮȂȂȆůŰȌȖȊ ŬȇȕȉŬ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ȌȆ ɸȍŬȂȉŬŰȆȇǽȎ ůȏȊȅǾȇŮȎ. ǲȍȌȎ 

ŰȌȖŰȌ, ȂǿȊŮŰŬȆ Ȅ ȏɸȕȅŮůȄ ůŰŬȅŮȍȗȊ űȌȍŰǿȒȊ ȇŬȆ ŭȆŮȍŮȏȊȗȊŰŬȆ ȌȆ ůȏȊǽɸŮȆŮȎ ŰȄȎ 

ŬűŬǿȍŮůȄȎ ŰȄȎ ȈŮɸŰǾȎ ȉŮȉȁȍǼȊȄȎ ŰȌȏ ȏɸŮȍŬȂȒȂȌȖ, ůŮ ȉǿŬ ȉȌȍȆŬȇǾ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ 

ŮɸŬűǾȎ, Ŭeff . ǞůŰȒ ȕŰȆ Ȅ ȉǽůȄ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ ɸȕȈȒůȄȎ ɸȌȏ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ Ŭɸȕ ŰŬ 

ŭȖȌ ȂŮȆŰȌȊȆȇǼ ȉȕȍȆŬ ůŰȌ ȉȆȇȍȕ ŰȉǾȉŬ ŰȄȎ ŮɸȆűǼȊŮȆŬȎ ŮɸŬűǾȎ ŮǿȊŬȆ ů ȇŬȆ ůô. ǴŮ ȉǿŬ 

ŰǽŰȌȆŬ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ Ȅ ȇŬȅŬȍǾ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ ůŰȄȊ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ŮɸŬűǾȎ ŮǿȊŬȆ 

ů+ůô. ǨǼȊ ů+ůô=0, ȕɸȒȎ ȆůȐȖŮȆ ȂȆŬ ŰȌ ǽȊŬ ŰȉǾȉŬ ȉȌȍȆŬȇǾȎ ŮɸŬűǾȎ ŰȄȎ ǨȆȇȕȊŬȎ 4-

3 ( ideal  contact ), Ȅ ŮɸŬűǾ ŮǿȊŬȆ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇǼ ȆŭŬȊȆȇǾ ȇŬȆ Ȅ ȖɸŬȍȋȄ ŰȌȏ 

ȏɸŮȍŬȂȒȂȌȖ ŭŮ ůȏȊŮȆůűǽȍŮȆ ůŰȄȊ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇǾ ɸȕȈȒůȄ ůŮ ŬȏŰȕ ŰȌ ŰȉǾȉŬ 

ŮɸŬűǾȎ, ŬűȌȖ ŰŬ ŭȖȌ ȉȕȍȆŬ ɸȍȌȇŬȈȌȖȊ ȌȖŰȒȎ Ǿ ǼȈȈȒȎ ȆŭŬȊȆȇǾ ɸȕȈȒůȄ ŰȌ ǽȊŬ 

ůŰȌ ǼȈȈȌ. ǴȏȊŮɸȗȎ, ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŬűŬȆȍŮȅŮǿ Ȍ ȏɸŮȍŬȂȒȂȕȎ ȐȒȍǿȎ ȊŬ ŭȆŬűȌȍȌɸȌȆŮǿŰŬȆ 

Ȅ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ. 

ǥȊ ȇŬȆ ǽȊŬ ŰǽŰȌȆȌ ȃŮȖȂȌȎ ǿůȒȊ ȇŬȆ ŬȊŰǿȅŮŰȒȊ űȌȍŰǿȒȊ ŮǿȊŬȆ ȁǽȈŰȆůŰȌ 

ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǼ, ȉǿŬ ůȏȊǾȅȄȎ ȇŬŰǼůŰŬůȄ ŭŮ ȅŬ ɸŮȍȆȈŬȉȁǼȊŮȆ ɸȆȅŬȊȕŰŬŰŬ ŰǽŰȌȆŬ ȆŭŬ-

ȊȆȇǾ ŬȊŰȆůŰȌǿȐȆůȄ, ȇŬȅȗȎ ůŰȄȊ ɸȍŬȂȉŬŰȆȇȕŰȄŰŬ ȅŮȍȉȆȇǽȎ ŭȆŬȇȏȉǼȊůŮȆȎ, ůŰŮȍŮȌ-
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ȐȄȉȆȇǽȎ ɸŬȍŮȉɸȌŭǿůŮȆȎ, Ǿ ŬɸȈǼ Ȅ ȉȄ ŭȆŬȅŮůȆȉȕŰȄŰŬ ȇŬŰǼȈȈȄȈȌȏ ȃŮȖȂȌȏȎ ȅŬ 

ŮɸȆűǽȍŮȆ ȉǿŬ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇǾ ŭȏůŬȊŬȈȌȂǿŬ (electrostatic  misfit ). ǧŮŭȌȉǽȊȌȏ ȕŰȆ 

ȕůȌ ȏɸǼȍȐŮȆ Ȍ ȏɸŮȍŬȂȒȂȕȎ ŰȌ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ ůŮ ȇǼȅŮ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȕ 

ŰȉǾȉŬ ŮǿȊŬȆ ȉȄŭǽȊ, ȉŮ ŰȄȊ ŬűŬǿȍŮůǾ ŰȌȏ Ŭɸȕ ǽȊŬ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȕ ŰȉǾȉŬ, ɸȌȏ ŬȊŰȆ-

ůŰȌȆȐŮǿ ůŰȄ ȉŮŰŬűȌȍǼ ŰȄȎ Ůȇ ŰȒȊ ŭȖȌ ɸȈŮȏȍȗȊ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ ů+ůô Ŭɸȕ ŰȌ ǼɸŮȆȍȌ 

ůŮ ŬȏŰǾ ŰȄȊ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ Ŭeff  ȇŬȆ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ɸȌȏ ŰȌ ů+ůô ŭŮȊ ŮȇȈŮǿɸŮȆ ȅŬ 

ɸȍȌȇȖȑŮȆ ȉǿŬ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ (misfit  energy ):  

( )2'
2

'
)',( ss

a
aass +== effmisfiteffmisfit eE      (4.38)  

ȕɸȌȏ emisfit  ŮǿȊŬȆ Ȅ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŬȊǼ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ŮɸŬűǾȎ ȇŬȆ Ŭô ŮǿȊŬȆ ȉǿŬ ɸȍȌůŬȍȉȕůȆȉȄ 

ůŮ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȎ. 

ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰȌȏȎ ŭŮůȉȌȖȎ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ȌȆ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ŬȏŰǽȎ ȇŬ-

ȈȖɸŰȌȊŰŬȆ ůŮ ǽȊŬ ȉŮȂǼȈȌ ȁŬȅȉȕ Ŭɸȕ ŰȆȎ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇǽȎ. ǹůŰȕůȌ, ŮǿȊŬȆ 

ŬɸŬȍŬǿŰȄŰȌ ȊŬ ɸŬȍŬȉŮŰȍȌɸȌȆȄȅŮǿ Ȅ ŮɸȆɸȈǽȌȊ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ɸȌȏ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ 

ŬȈȈȄȈȌŭȆŮǿůŭȏůȄ ŰȒȊ ŬŰȌȉȆȇȗȊ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇȗȊ ɸȏȇȊȌŰǾŰȒȊ. Ǫ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŬȏŰǾ 

ȏɸŮȆůǽȍȐŮŰŬȆ ůŰȌ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ȉȌȊŰǽȈȌ ȉȕȊȌ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ǽȊŰȌȊŬ ɸȌȈȆȇȗȊ ȇŬȆ 

ŬȊŰǿȅŮŰȄȎ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ŰȉȄȉǼŰȒȊ ɸȌȏ ȁȍǿůȇȌȊŰŬȆ ůŮ ŮɸŬűǾ, ȕɸȒȎ űŬǿȊŮŰŬȆ ůŰȌ 

ŬȊŰǿůŰȌȆȐȌ ŰȉǾȉŬ ŰȄȎ ǨȆȇȕȊŬȎ 4-3 (hydrogen  bond ). ǡůȌ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ɸȌȈȆȇǽȎ 

(ǽȊŰȌȊŬ ŬȍȊȄŰȆȇǽȎ ȇŬȆ ǽȊŰȌȊŬ ȅŮŰȆȇǽȎ) ŮǿȊŬȆ ȌȆ ȄȈŮȇŰȍȌȊȆŬȇǽȎ ɸȏȇȊȕŰȄŰŮȎ, ŰȕůȌ 

ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ȅŬ ŮǿȊŬȆ Ȅ ůȏȊŮȆůűȌȍǼ ŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, Ȅ ȌɸȌǿŬ 

ɸȍȌůŮȂȂǿȃŮŰŬȆ ȉŮ ŰȄȊ ŮȋǿůȒůȄ: 

))',max(,0max(,0max())',min(,0min()',( hbhbhbeffhbeffhb ceE ssssssaass -+==
 

(4.39)  

ǴŰȄȊ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ŮȋǿůȒůȄ Ȍ ȕȍȌȎ min (ů,ůô) ŭȄȈȗȊŮȆ ŰȌ ɸȆȌ ŬȍȊȄŰȆȇȕ űȌȍŰǿȌ ů 

ɸȌȏ ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŰȌ ɸȆȌ ȄȈŮȇŰȍȌȅŮŰȆȇȕ ȉǽȍȌȎ ŰȄȎ ŮɸŬűǾȎ (ŰŬ ů ǽȐȌȏȊ ŬȊŰǿȅŮŰȌ 

ɸȍȕůȄȉȌ Ŭɸȕ ŰȄȊ ȇȈŬůȆȇǾ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬ) ȇŬȆ ȅŬ ŭȍǼůŮȆ ȒȎ ŭȕŰȄȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌ-

ȂȕȊȌȏ. ǮȕȊȌ ŮǼȊ ŬȏŰȕȎ Ȍ ŭȕŰȄȎ ŮǿȊŬȆ ɸȌȈȆȇȕŰŮȍȌȎ Ŭɸȕ ǽȊŬ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊȌ ȕȍȆȌ, 

ŮǼȊ ŭȄȈŬŭǾ Ȅ ŰȆȉǾ ŰȌȏ ů ŮǿȊŬȆ ɸȆȌ ŬȍȊȄŰȆȇǾ Ŭɸȕ ŰȌȊ ȕȍȌ ůhb  ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ, ȅŬ 

ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŬɸȌŰŮȈǽůŮȆ ŭȕŰȄ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. ǥȊŰǿůŰȌȆȐŬ, ŰȌ ǽŰŮȍȌ űȌȍŰǿȌ, ŰȌ 

ɸȆȌ ȄȈŮȇŰȍŬȍȊȄŰȆȇȕ ȉŮ ŰȄȊ ɸȆȌ ȅŮŰȆȇǾ ŰȆȉǾ ů (max (ů,ůô)) ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ȋŮɸŮȍȊǼ ŰȌ 

ǿŭȆȌ ȕȍȆȌ (ǿŭȆŬ ŰȆȉǾ ŰȌȏ ůhb  ȉŮ ŬȊŰǿȅŮŰȌ ɸȍȕůȄȉȌ) ȗůŰŮ ȊŬ ŭȍŬ ȒȎ ŭǽȇŰȄȎ ŭŮůȉȗȊ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. ǴȏȊŮɸȗȎ, Ȍ ȕȍȌȎ ůhb  ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȉǿŬ ȌȍȆŬȇǾ ŰȆȉǾ ȂȆŬ ŰȄȊ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ 

ŰȄȎ ŮűŬȍȉȌȂǾȎ Ǿ ȉȄ ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ (4.39 )  ȂȆŬ ŰȌȊ ůȏȊȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌ-

ȂȕȊȌȏ ůŰȌ ŮȇǼůŰȌŰŮ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȕ ŰȉǾȉŬ. Ǳ ȕȍȌȎ chb  ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ ŮǿȊŬȆ ǽȊŬȎ 

ůȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ ȆůȐȖȌȎ. ǬŬȆ ȌȆ ŭȖȌ ŬȏŰǽȎ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ŮǿȊŬȆ ɸȍȌůŬȍȉȕůȆȉŮȎ ůŮ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ. 

ǵǽȈȌȎ ȌȆ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ van  der  Waals  ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȗȊ ŰȉȄ-

ȉǼŰȒȊ ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ ȏɸȕȑȄ ȉǽůȒ ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ: 

( ) () ()( )vdWvdWeffvdWeffvdW eeeeE '',)',( ttatass º=     (4.40)  

ȕɸȌȏ ()evdWt ŮǿȊŬȆ ɸȍȌůŬȍȉȕůȆȉŮȎ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŮȎ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ůŰȌȆȐŮǿȌ Ǿ 

ȂȆŬ ůȏȊŭȏŬůȉȌȖȎ ůŰȌȆȐŮǿȒȊ ȇŬȆ e ŮǿȊŬȆ ȉǿŬ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇǾ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȎ ȂȆŬ ȇǼȅŮ 

ŰȉǾȉŬ (segment ) ɸȌȏ ŬȊŰȆůŰoȆȐŮǿ ůŰȌ ŮȇǼůŰȌŰŮ ǼŰȌȉȌ ɸȌȏ ůȏȉȉŮŰǽȐŮȆ ůŰȌ 

ŮȇǼůŰȌŰŮ ŰȉǾȉŬ. ũȆŬ ȇǼɸȌȆȌȏȎ ůȏȊŭȏŬůȉȌȖȎ ůŰȌȆȐŮǿȒȊ ŮűŬȍȉȕȃŮŰŬȆ ŰȌ ŭŮȖŰŮȍȌ 
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ŬɸȈȌɸȌȆȄȉǽȊȌ ůȇǽȈȌȎ ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ, ȕɸȌȏ ɸȍŬȇŰȆȇǼ Ȅ ŮȊǽȍȂŮȆŬ van  der  Waals  

ȆůȌȖŰŬȆ ȉŮ ŰȌ ǼȅȍȌȆůȉŬ ŰȒȊ ůȏȊŮȆůűȌȍȗȊ ŰȒȊ ůŰȌȆȐŮǿȒȊ ŮȊȗ ȂȆŬ ȇǼɸȌȆȌȏȎ 

ůȏȊŭȏŬůȉȌȖȎ ůŰȌȆȐŮǿȒȊ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŮȎ ŮȇűȍǼůŮȆȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖ [34] . 

ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ȂȆŬ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȒȊ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȗȊ ŮȊŮȍȂŮȆȗȊ ŬȈȈȄ-

ȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ Ȅ ȉǽůȄ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇǾ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ, ů, ȇŬŰǽȐŮȆ ȇŬǿȍȆȌ ȍȕȈȌ ȇŬȆ 

ŬɸȌŰŮȈŮǿ ŰȌ ȉȌȊŬŭȆȇȕ ŭŮŭȌȉǽȊȌ ŮȆůȕŭȌȏ ɸȌȏ ŬɸŬȆŰŮǿ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ȂȆŬ 

ŰȄȊ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȌȏ. Ǫ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ ɸȌȏ ȈŬȉȁǼȊŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌ COSMO ȂȆŬ 

ȇǼȅŮ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȕ ŰȉǾȉŬ q i/Ŭi  (ǨȋǿůȒůȄ 4.34) ȅŬ ȉɸȌȍȌȖůŮ ȊŬ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȄȅŮǿ ȇŬȆ 

ůŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS. ǹůŰȕůȌ, Ȅ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ŰȌȏ ȇǼȅŮ ŰȉǾȉŬŰȌȎ ůŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ 

COSMO ȇȏȉŬǿȊŮŰŬȆ Ŭɸȕ 5Ǩ-05 nm 2 ǽȒȎ 5Ǩ-03 nm 2, ŮȊȗ ůŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS 

Ȅ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ŮɸŬűǾȎ ŭȖȌ ȂŮȆŰȌȊȆȇȗȊ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȗȊ ŰȉȄȉǼŰȒȊ, Ŭeff , ŭȆŬűǽȍŮȆ Ŭɸȕ 

ŬȏŰǾ ŰȌȏ COSMO, ŮǿȊŬȆ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ (ŰȄȎ ŰǼȋȄȎ ŰȌȏ 0.07 nm 2) ȗůŰŮ ȊŬ 

ŭȆŬůűŬȈǿȃŮŰŬȆ Ȅ ůȏȊȅǾȇȄ ŰȒȊ ŬȊŮȋǼȍŰȄŰȒȊ ȃŮȏȂȗȊ ŰȉȄȉǼŰȒȊ ɸȌȏ ȁȍǿůȇȌȊŰŬȆ 

ȇǼȅŮ űȌȍǼ ůŮ ŮɸŬűǾ. ǞŰůȆ, ȌȆ ŰȆȉǽȎ űȌȍŰǿȌȏ ɸȌȏ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ůŰȌ COSMO-

RS ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ Ŭɸȕ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ȉǽůȄȎ ŰȆȉǾȎ ŰȒȊ ɸȏȇȊȌŰǾŰȒȊ űȌȍŰǿȌȏ ŰȌȏ 

ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO ůŰȄ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ Ŭeff  [14] :  
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ȕɸȌȏ Ŭeff  ŮǿȊŬȆ Ȅ ȊǽŬ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ŮɸŬűǾȎ ɸȌȏ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ Ŭɸȕ ŬȇŰǿȊŬ reff , Ȍ ŭŮǿȇŰȄȎ j 

ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŰŬ ŬȍȐȆȇǼ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇǼ ŰȉǾȉŬŰŬ ȇŬȆ űȌȍŰǿŬ ŰȌȏ COSMO ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖ 

ɸȌȏ ůȏȊŮȆůűǽȍȌȏȊ ůŰȌ űȌȍŰǿȌ ůi ŰȄȎ ȊǽŬȎ ŮɸȆűǼȊŮȆŬȎ ŰȌȏ COSMO-RS ȇŬȆ ŰȒȊ 

ȊǽȒȊ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȗȊ ŰȉȄȉǼŰȒȊ i ȇŬȆ d ij  ŮǿȊŬȆ Ȅ ŬɸȕůŰŬůȄ ȉŮŰŬȋȖ ŭȖȌ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȗȊ 

ŰȉȄȉǼŰȒȊ i ȇŬȆ j. 

ǞȐȌȊŰŬȎ ȌȍǿůŮȆ ŰȌȏȎ ŭȆǼűȌȍȌȏȎ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȌȖȎ ȕȍȌȏȎ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ, Ůɸȕ-

ȉŮȊȌ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ȁǾȉŬ ŬɸȌŰŮȈŮǿ Ȅ ŮűŬȍȉȌȂǾ ůŰŬŰȆůŰȆȇǾȎ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾȎ ȂȆŬ ŰȄ 

ȉŮŰǼȁŬůȄ Ŭɸȕ ŰȆȎ ȉȆȇȍȌůȇȌɸȆȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ űȌȍŰǿȒȊ ȉȌȍȆŬȇȗȊ ŮɸȆűŬȊŮȆȗȊ 

ůŮ ȉŬȇȍȌůȇȌɸȆȇǽȎ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ȏȂȍȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ. ǮǿŬ ŬȇȍȆȁǾȎ ŮɸǿȈȏ-

ůȄ ŰȌȏ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȌȖ ɸȍȌȁȈǾȉŬŰȌȎ ŬɸŬȆŰŮǿ ŰȄ ȅŮȗȍȄůȄ ŮȊȕȎ ŮȇŰŮȊȌȖȎ ŭŮǿȂȉŬ-

ŰȌȎ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ɸȆȅŬȊȗȊ ŭȆŮȏȅŮŰǾůŮȒȊ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ůŰȌ ůȖůŰȄȉŬ, ůŰŬȅȉǿȃȌȊŰŬȎ ŰȄ 

ůȏȊŮȆůűȌȍǼ ȇǼȅŮ ŭȆŮȏȅǽŰȄůȄȎ ȉǽůȒ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ Boltzmann . ǥȏŰǾ Ȅ ǼȉŮůȄ 

ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ŮűŬȍȉȕȃŮŰŬȆ ůŰȌȏȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ȉȌȍȆŬȇǾȎ ŭȏȊŬȉȆȇǾȎ (molecular  

dynamics ) ȇŬȆ ůŰȆȎ ȉŮȅȕŭȌȏȎ Monte  Carlo , ȒůŰȕůȌ ŮǿȊŬȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȐȍȌȊȌȁȕȍŬ 

ŮɸǿȈȏůȄ ȇŬȆ ŬɸŬȆŰŮǿ ůȏȉȁȆȁŬůȉȌȖȎ ůȐŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰȌ ȅŮȒȍȌȖȉŮȊȌ ŭŮǿȂȉŬ ȐȒȍȆȇȗȊ 

ŭȆŮȏȅŮŰǾůŮȒȊ. ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŬȇȌȈȌȏȅŮǿ ȉǿŬ ŮȊŬȈȈŬȇŰȆȇǾ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ, 

ŬȏŰǾ ŰȒȊ ŬȊŮȋǼȍŰȄŰȒȊ ȃŮȏȂȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍȗȊŰȒȊ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȗȊ ŰȉȄȉǼŰȒȊ, 

ǽȊŬȊŰȆ ŰȒȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍȗȊŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ. ǮŮ ŬȏŰǾ ŰȄȊ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ȊŬȆ ȉŮȊ 

ŬȂȊȌȌȖȊŰŬȆ ůŰŮȍŮȌȐȄȉȆȇǽȎ ɸȈȄȍȌűȌȍǿŮȎ, ȕɸȒȎ ŬȇȍȆȁȗȎ ȇŬȆ ůŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC, 

ŬȈȈǼ ŬɸȈȌɸȌȆŮǿŰŬȆ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ Ȅ ɸȌȈȏɸȈȌȇȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ɸȍȌȁȈǾȉŬŰȌȎ ȇŬȆ ɸŬȍǽȐŮŰŬȆ Ȅ 

ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ȂȍǾȂȌȍȒȊ ŬȈȈǼ ȇŬȆ ȉŮ ŬȇȍǿȁŮȆŬ ŮɸȆȈȖůŮȒȊ [28] .  

ǦǼůŮȆ ŬȏŰǾȎ ŰȄȎ ȅŮȗȍȄůȄȎ, ŰȌ ůȖȊȌȈȌ ŰȒȊ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȗȊ ŰȉȄȉǼŰȒȊ ɸȌȏ 

ȐŬȍŬȇŰȄȍǿȃŮȆ ǽȊŬ ȏȂȍȕ ůȖůŰȄȉŬ S ɸŮȍȆȂȍǼűŮŰŬȆ ŮɸŬȍȇȗȎ Ŭɸȕ ȉǿŬ ůȏȊǼȍŰȄůȄ 

ɸȆȅŬȊȕŰȄŰŬȎ ȇŬŰŬȊȌȉǾȎ űȌȍŰǿȌȏ, Ȅ ȌɸȌǿŬ ɸŮȍȆȂȍǼűŮȆ ŰȄȊ ɸȆȅŬȊȕŰȄŰŬ ȉǿŬ 
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ɸȌůȕŰȄŰŬ ŮɸȆűǼȊŮȆŬȎ ŰȌȏ ůȏȊȕȈȌȏ ȊŬ ǽȐŮȆ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ ɸȕȈȒůȄȎ ů. ǥȏŰǾ Ȅ 

ůȏȊǼȍŰȄůȄ ȌȊȌȉǼȃŮŰŬȆ ů-profile , pS(ů)  [25] :  

()ä
Í

=
Si

X
iS

ipXp ss)(       (4.42)  

ȕɸȌȏ pS(ů) ŮǿȊŬȆ ŰȌ ů-profile  ȕȈȌȏ ŰȌȏ ȉǿȂȉŬŰȌȎ, Xi ŮǿȊŬȆ ŰȌ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ 

ȇȈǼůȉŬ ŰȌȏ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ X ȇŬȆ ()siXp  ŮǿȊŬȆ ŰȌ ů-profile  ŰȌȏ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ Ƿ: 

() () ()

i

i

i

iX

A

A

n

n
p i

ss
s ==       (4.43)  

ȕɸȌȏ n i(ů) ŮǿȊŬȆ Ȍ ŬȍȆȅȉȕȎ ŰȒȊ ŰȉȄȉǼŰȒȊ ȉŮ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇǾ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ ů, 

ŰȌ Ai(ů)  ŬȊŰȆɸȍȌůȒɸŮȖŮȆ ŰȌ ůȖȊȌȈȌ ŰȄȎ ŮɸȆűǼȊŮȆŬȎ ŰȒȊ ŰȉȄȉǼŰȒȊ ɸȌȏ ǽȐŮȆ 

ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ ů ȇŬȆ ŰȌ Ai ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŰȄȊ ȌȈȆȇǾ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ŰȌȏ ȉȌȍǿȌȏ. 

ǵȌ ȐȄȉȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ ŮȊȕȎ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȌȖ ŰȉǾȉŬŰȌȎ ȉŮ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ ů 

ůŰȌ ůȖȊȌȈȌ ɸȌȏ ɸŮȍȆȂȍǼűŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ ůȏȊǼȍŰȄůȄ ȇŬŰŬȊȌȉǾȎ pS(ů) ɸȍȌů-

ŭȆȌȍǿȃŮŰŬȆ ȉǽůȒ ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ: 

()
ù
ú

ø
é
ê

è -
--= ñ Ǜd

kT
ǛpkT S

ss s
smss

ssm )
')',(E

exp()(ln)( int

   
(4.44)  

ȕɸȌȏ k  ŮǿȊŬȆ Ȅ ůŰŬȅŮȍǼ Boltzmann , ǵ Ȅ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŰȌȏ ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ, Ǩint  ŰȌ 

ǼȅȍȌȆůȉŬ ŰȒȊ ůȏȊŮȆůűȌȍȗȊ ŰȒȊ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ. ǵȌ )(sms ŬɸȌŰŮ-

ȈŮǿ ȉǽŰȍȌ ŰȄȎ ůȏȂȂǽȊŮȆŬȎ-ǽȈȋȄȎ ŰȌȏ ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ S ȉŮ ȉǿŬ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ 

ů, ŮǿȊŬȆ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇǾ ůȏȊǼȍŰȄůȄ ȇǼȅŮ ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ ȇŬȆ ȈǽȂŮŰŬȆ ů-potential . Ǫ 

ŮȋǿůȒůȄ (4.44 )  ŮǿȊŬȆ ɸŮɸȈŮȂȉǽȊȄȎ ȉȌȍűǾȎ ȇŬȆ ȂȆŬ ŰȄȊ ŮɸǿȈȏůǾ ŰȄȎ ŬɸŬȆŰŮǿŰŬȆ 

ŮɸŬȊŬȈȄɸŰȆȇǾ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ [27] . 

ǵȌ ȐȄȉȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ (Ȅ ȉŮȍȆȇǾ ȉȌȈŬȍȆȇǾ ŮȈŮȖȅŮȍȄ ŮȊǽȍȂŮȆŬ Gibbs )  ŮȊȕȎ 

ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ Xi ůŰȌ ůȖůŰȄȉŬ S ŮǿȊŬȆ ɸȈǽȌȊ ǼȉŮůŬ ŭȆŬȅǽůȆȉȌ Ŭɸȕ ŰȄȊ ȌȈȌȇȈǾȍȒůȄ 

ŰȌȏ ů-potential  ůŰȄȊ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ŰȌȏ Xi:  

() ()ssmsmm dp S
XX

SC
X
S

iii

ñ+= ,

     
(4.45)  

ȕɸȌȏ iX

SC ,
m ŮǿȊŬȆ Ȅ ůȏȊŭȏŬůŰȆȇǾ ůȏȊŮȆůűȌȍǼ ůŰȌ ȐȄȉȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ ɸȌȏ ȈŬȉȁǼȊŮȆ 

ȏɸȕȑȄ ŰȆȎ ŭȆŬűȌȍǽȎ ůŰȌ ůȐǾȉŬ ȇŬȆ ŰȌ ȉǽȂŮȅȌȎ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ. ũȆŬ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ 

ŬȏŰȌȖ ŰȌȏ ůȏȊŭȏŬůŰȆȇȌȖ ȕȍȌȏ ǽȐȌȏȊ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȄȅŮǿ ŭȆǼűȌȍŮȎ ŮȇűȍǼůŮȆȎ, Ȅ 

ȇȈŬůȆȇǾ ǽȇűȍŬůȄ Staverman -Guggenheim  ɸȌȏ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆŮǿŰŬȆ ȇŬȆ ůŰŬ ȉȌȊŰǽȈŬ 

ůȏȊŮȆůűȌȍǼȎ ȌȉǼŭȒȊ (UNIFAC) ŬɸȌŰŮȈŮǿ ŰȄȊ ɸȈǽȌȊ ȇȌȆȊǾ. ǹůŰȕůȌ, ŰŬ ŰŮȈŮȏŰŬǿŬ 

ȐȍȕȊȆŬ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆŮǿŰŬȆ ůŰȌ COSMO-RS ȉǿŬ ȊǽŬ ǽȇűȍŬůȄ [34] :  
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(4.46)  

ȕɸȌȏ r i ȇŬȆ q i ŮǿȊŬȆ Ȍ ȕȂȇȌȎ ȇŬȆ Ȅ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ŰȌȏ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ i, ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ ȇŬȆ Ȉ0, Ȉ1 

ȇŬȆ Ȉ2 ŮǿȊŬȆ ɸȍȌůŬȍȉȕůȆȉŮȎ ůŮ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ. Ǳ ȌȈȆȇȕȎ ȕȂȇȌȎ 

ȇŬȆ Ȅ ȌȈȆȇǾ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ŰȌȏ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ŮǿȊŬȆ: 

ä=
i

iirxr

        
(4.47)  

ä=
i

iiqxq

        
(4.48)  
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ǥɸȕ ŰȌ ȐȄȉȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ, ŰǽȈȌȎ, Ȍ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ 

ŰȌȏ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ Ƿ ůŰȌ ůȖůŰȄȉŬ S ȉǽůȒ ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ: 
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g exp

       
(4.49)  

ȕɸȌȏ XSm  ŮǿȊŬȆ ŰȌ ȐȄȉȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ ŮȊȕȎ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ Xi ůŰȌ ůȖůŰȄȉŬ S ȇŬȆ XXm  

ŮǿȊŬȆ ŰȌ ȐȄȉȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ ŰȌȏ ȇŬȅŬȍȌȖ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ Xi. 

ǵȌ ůȖȊȌȈȌ ŰȒȊ ŮȋȆůȗůŮȒȊ ɸȌȏ ɸŬȍŬŰǽȅȄȇŬȊ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ǽȊŬ ȌȈȌȇȈȄȍȒȉǽȊȌ 

ɸȈŬǿůȆȌ ȂȆŬ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȌȏ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ȌɸȌȆŬůŭǾɸȌŰŮ ŭȆŬȈȏ-

ȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ ůŮ ȌɸȌȆȌŭǾɸȌŰŮ ŭȆŬȈȖŰȄ Ǿ ȉǿȂȉŬ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ȌȆ 

ɸŬȍŬɸǼȊȒ ŮȋȆůȗůŮȆȎ ȂȆŬ ŰȆȎ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ɸŮȍȆǽȐȌȏȊ ɸǽȊŰŮ (5) 

ȂŮȊȆȇǽȎ ɸȍȌůŬȍȉȕůȆȉŮȎ ɸŬȍŬȉǽŰȍȌȏȎ: ŰȄȊ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ Ŭô, ŰȄ 

ŭȍŬůŰȆȇǾ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ŮɸŬűǾȎ aeff, ŰȄȊ ȆůȐȖ ŰȌȏ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ chb, ŰȌ ȕȍȆȌ ȂȆŬ 

ŬȊǼɸŰȏȋȄ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ůhb , ȇŬȆ ŰȄȊ vdW  ɸŬȍǼȉŮŰȍȌ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ, ɸȌȏ 

ŮǿȊŬȆ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊȄ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ůŰȌȆȐŮǿȌ, Ű(e) vdW . ũȆŬ ȊŬ ȈȄűȅŮǿ ȏɸȕȑȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬ-

ůȆŬȇǾ ŮȋǼȍŰȄůȄ ŰȒȊ ǨHB ȇŬȆ ǨvdW, ŮȆůǼȂȌȊŰŬȆ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇǼ ŮȋŬȍŰȗȉŮȊȌȆ ȕȍȌȆ, 

ȇǼȅŮ ǽȊŬȎ ȉŮ ȉǿŬ ɸȍȌůŬȍȉȕůȆȉȄ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌ. ǵȍŮȆȎ ŮɸȆɸȍȕůȅŮŰŮȎ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ɸȍȌ-

ȇȖɸŰȌȏȊ Ŭɸȕ ŰȌ ůȏȊŭȏŬůŰȆȇȕ ȕȍȌ ŰȌȏ ȐȄȉȆȇȌȖ ŭȏȊŬȉȆȇȌȖ. Ǳ ŬȍȆȅȉȕȎ ŰȒȊ 

ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ, ȈȌȆɸȕȊ, ɸȌȏ ɸȍȌůŭȆȌȍǿȃȌȊŰŬȆ Ŭɸȕ ůȏůȐǽŰȆůȄ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŭŮŭȌȉǽ-

ȊȒȊ ůŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŮǿȊŬȆ ȉȆȇȍȕȎ, ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ŮǼȊ ůȏȂȇȍȆȅŮǿ ȉŮ ŰȌȊ 

ŰŮȍǼůŰȆȌ ŬȍȆȅȉȕ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ɸȌȏ ŬɸŬȆŰŮǿ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC, ȇŬȆ Ȅ ɸŬȍŬ-

ȉŮŰȍȌɸȌǿȄůȄ ȉǽůȒ ŰȄȎ ůȏůȐǽŰȆůȄȎ ŮǿȊŬȆ ȇŬȅȌȈȆȇǾ. ǥȏŰȕ ŮǿȊŬȆ ȇŬȆ ǽȊŬ Ŭɸȕ ŰŬ 

ůȄȉŬȊŰȆȇȕŰŮȍŬ ɸȈŮȌȊŮȇŰǾȉŬŰŬ ŰȌȏ COSMO-RS, ŬűȌȖ ȉŮ ŬȏŰǽȎ ŰȆȎ ȈǿȂŮȎ 

ɸŬȍŬȉǽŰȍȌȏȎ ȂŮȊȆȇǾȎ ŮűŬȍȉȌȂǾȎ, ȌȏůȆŬůŰȆȇǼ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ŭŮȊ ŮȋŬȍŰǼŰŬȆ Ŭɸȕ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȇŬȆ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŮűŬȍȉȌůŰŮǿ ȂȆŬ ȌɸȌȆȌŭǾɸȌŰŮ ůȖůŰȄȉŬ ȐȒȍǿȎ 

ɸŮȍȆȌȍȆůȉȌȖȎ. 

ǱȆ ŰȆȉǽȎ ŰȒȊ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ ŬȏŰȗȊ ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ Ŭɸȕ ůȏůȐǽŰȆůȄ ȉǿŬȎ ȉŮȂǼȈȄȎ 

ȁǼůȄȎ ɸȌȆȇǿȈȒȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ (6000 ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ůȄȉŮǿŬ űȏůȆȇȌ-

ȐȄȉȆȇȗȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ȂȆŬ 800 ȉȆȇȍǼ ȉȕȍȆŬ ŬɸȌŰŮȈȌȖȉŮȊŬ Ŭɸȕ ŰŬ ůŰȌȆȐŮǿŬ H, C, N, 

O, F, Cl, Br , I  ȇŬȆ S). ǵȌ ůȖȊȌȈȌ ŰȒȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ŬɸȌŰŮȈŮǿŰŬȆ Ŭɸȕ ůȏȊŰŮȈŮůŰǽȎ 

ȇŬŰŬȊȌȉǾȎ logP (S-Ǫ2Ǳ), ȕɸȌȏ S=ȌȇŰŬȊȕȈȄ, ȁŮȊȃȕȈȆȌ, ŮȋǼȊȆȌ, CCl4, ŬȆȅǽȍŬȎ ȇŬȆ 

ȌȋȆȇȕȎ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ, ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇǼ ŮȋŬȍŰȗȉŮȊŮȎ ŰǼůŮȆȎ ŬŰȉȗȊ, ůŰŬȅŮȍǽȎ Henry  

ȇŬȆ ůȏȊŰŮȈŮůŰǽȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ůŮ ǼɸŮȆȍȄ ŬȍŬǿȒůȄ [28] . 

ǵȌȊǿȃŮŰŬȆ ȕŰȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŬɸȌŰŮȈŮǿ ǽȊŬ ŮȉɸȌȍȆȇȕ ȈȌȂȆůȉȆȇȕ ȇŬȆ Ȅ 

ŮŰŬȆȍŮǿŬ ɸŬȍȌȐǾȎ (Cosmologic  GmbH  & Co)  ŭŮȊ ǽȐŮȆ ŭȄȉȌůȆȌɸȌȆǾůŮȆ ŰȄȊ ŬȊŬȈȏ-

ŰȆȇǾ ȁǼůȄ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ, ȌȖŰŮ ŰȆȎ ŰȆȉǽȎ ŰȒȊ ŰŮȈȆȇȗȊ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ. ǨɸǿůȄȎ, ůȐŮŭȕȊ 

ŮŰȄůǿȒȎ ŮȉɸȈȌȏŰǿȃŮŰŬȆ Ȅ ȁǼůȄ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ȇŬȆ ŮɸŬȊŬɸȍȌůŭȆȌȍǿȃȌȊŰŬȆ ŬȏŰǽȎ ȌȆ 

ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ȂȆŬ ŬȏŰȕ ŰȌ ȈȕȂȌ ůŮ ȇǼȅŮ ɸŬȍȌȏůǿŬůȄ ŬɸȌŰŮȈŮůȉǼŰȒȊ ŮǿȊŬȆ ŬɸŬȍŬǿ-

ŰȄŰȄ Ȅ ŬȊŬűȌȍǼ ŰȄȎ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȌȖȉŮȊȄȎ ǽȇŭȌůȄȎ ŰȌȏ ȈȌȂȆůȉȆȇȌȖ. 

ǴȏȊȌȑǿȃȌȊŰŬȎ, Ȅ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ COSMO-RS ŬɸȌŰŮȈŮǿŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌ 

ůȏȊŭȏŬůȉȕ ŭȖȌ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȗȊ ůŰŬŭǿȒȊ. ǵȌ ɸȍȗŰȌ ůŰǼŭȆȌ ŬűȌȍǼ ůŮ ǽȊŬ 

ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȕ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ DFT/ COSMO ɸȌȏ ŭȆŮȋǼȂŮŰŬȆ ȉǿŬ űȌȍǼ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ǽȊŬ 

ůȏůŰŬŰȆȇȕ ŰȌȏ ŮȇǼůŰȌŰŮ ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ ȇŬȆ ŰȌ ŭŮȖŰŮȍȌ ŬűȌȍǼ ůŮ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ 

ůŰŬŰȆůŰȆȇǾȎ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾȎ ȕɸȌȏ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȌȏ ɸȍȗ-

ŰȌȏ ůŰŬŭǿȌȏ. ǴȏȊȌɸŰȆȇǼ Ȅ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ ůȐȄȉŬŰȆȇǼ ůŰȄȊ ǨȆȇȕȊŬ 4-4. 
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ǨȆȇȕȊŬ 4 -4. ǴȐȄȉŬŰȆȇǾ ŬɸŮȆȇȕȊȆůȄ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾȎ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS. 

 

ǞȊŬȍȋȄ: ǮȌȍȆŬȇǾ ŭȌȉǾ  

 Ǳ 
Ǫ

  

Ǫ

  

ǬȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȕȎ 

ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕȎ 

 

ǫŭŬȊȆȇǾ ɸȕȈȒůȄ ȉȌȍǿȌȏ: 

ǨȊǽȍȂŮȆŬ ȇŬȆ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ 

űȌȍŰǿȌȏ ɸȕȈȒůȄȎ ůŰȄȊ 

 ŮɸȆűǼȊŮȆŬ 

 

ǦǼůȄ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ  

ŰȒȊ ŬȍȐŮǿȒȊ 

ũȍǾȂȌȍȌȆ 

ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌǿ 

ůŰŬŰȆůŰȆȇǾȎ 

ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾȎ 

 

ǥɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ: ǧŮŭȌȉǽȊŬ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉǿȂȉŬŰȌȎ 

ǷȄȉȆȇǼ ŭȏȊŬȉȆȇǼ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ, ůȏȊŰŮȈŮůŰǽȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ, 

ůȏȊŰŮȈŮůŰǽȎ ȇŬŰŬȊȌȉǾȎ, ɸŮȍǿůůŮȆŬ ŮȈŮȖȅŮȍȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ, ŭȆŬȂȍǼȉȉŬŰŬ 

űǼůŮȒȊ, ȇȈɸ. 

 
R

S
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4.3.5  ǥȊǼȈȏůȄ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ 

Ǳ ŰȍȆůŭȆǼůŰŬŰȌȎ ůȐŮŭȆŬůȉȕȎ ŰȒȊ ȉȌȍȆŬȇȗȊ ŭȌȉȗȊ ŰȒȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ŮȊȕȎ ȉǿȂȉŬŰȌȎ 

ŮǿȊŬȆ ŰȌ ŮȊŬȍȇŰǾȍȆȌ ůȄȉŮǿȌ ŰȄȎ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾȎ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-

RS. ǹůŰȕůȌ, ŰŬ ȉȕȍȆŬ ȉǿŬȎ ǽȊȒůȄȎ ȉɸȌȍȌȖȊ ȊŬ ŬɸŬȊŰȄȅȌȖȊ ůŰȄ űȖůȄ ȉŮ ɸȌȈȈǽȎ 

ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǽȎ ůŰŮȍŮȌȐȄȉȆȇǽȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ, ȌȆ ȌɸȌǿŮȎ ȂȆŬ ŰȆȎ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŮȎ ŮȊȗůŮȆȎ 

ŭŮȊ ŮǿȊŬȆ ȂȊȒůŰǽȎ. ǱȆ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ŮǿȊŬȆ ȌȆ ŰȍȆůŭȆǼůŰŬŰŮȎ ŭȆŮȏȅŮŰǾůŮȆȎ ȉȌȍȆŬȇȗȊ 

ŭȌȉȗȊ, ȌȆ ȌɸȌǿŮȎ ŬȈȈȄȈȌŰŬȏŰǿȃȌȊŰŬȆ ȉŮ ɸŮȍȆůŰȍȌűǾ ȂȖȍȒ Ŭɸȕ ŬɸȈȌȖȎ ŭŮůȉȌȖȎ 

[35] . ǮǿŬ ŬȈȈŬȂǾ ůŰȄȊ ŰȍȆůŭȆǼůŰŬŰȄ ŭȌȉǾ ŮȊȕȎ ȉȌȍǿȌȏ ŮɸȆűǽȍŮȆ ȇŬȆ ŬȈȈŬȂǾ ůŰȄȊ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬ ȇŬȆ ůŰȄȊ ȇŬŰŬȊȌȉǾ ŰȒȊ űȌȍŰǿȒȊ ŰȌȏ, ȒȎ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ŬȈȈŬȂǾȎ ŰȒȊ 

ŬɸȌůŰǼůŮȒȊ ǼȍŬ ȇŬȆ ŰȒȊ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ŰȒȊ ŬŰȕȉȒȊ ŰȌȏ ȉȌȍǿȌȏ. 

ǞȊŬ ȉȕȍȆȌ ǽȐŮȆ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ɸȆȅŬȊȕŰȄŰŬ ȊŬ ŬɸŬȊŰȄȅŮǿ ůŰȆȎ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǼ ȐŬȉȄȈȕ-

ŰŮȍŮȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ŰȌȏ, ŮȇŰȕȎ ŮǼȊ ŬɸȌȇŰǾůŮȆ Ŭɸȕ ŰȌ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ɸȌȏ ŰȌ 

ȒȅǾůŮȆ ȊŬ ȉŮŰŬȁŮǿ ůŮ ŬȊȗŰŮȍŮȎ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǼ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ [36] . ǨɸȌȉǽȊȒȎ ůŰȌȏȎ 

ŰŮȈȆȇȌȖȎ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȌȖȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ȉŮ ŰȌ COSMO-RS ŮǿȊŬȆ ŬɸŬȍŬǿŰȄŰȌ ȊŬ 

ȈȄűȅȌȖȊ ȏɸȕȑȄ ŰȕůȌ ȌȆ ŭȆǼűȌȍŮȎ ůŰŬȅŮȍǽȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ 

ŮȊȗůŮȒȊ, ȕůȌ ȇŬȆ Ȅ ɸȆȅŬȊȕŰȄŰŬ ɸŬȍȌȏůǿŬȎ ŰȄȎ ŮȇǼůŰȌŰŮ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ ůŰȌ ȉǿȂȉŬ. 

Ǳ ůȐȄȉŬŰȆůȉȕȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŬȊŬȈȖŮŰŬȆ ȉǽůȒ ɸŬȍŬŭŮǿȂȉŬŰȌȎ ȂȆŬ ŰȌ ȉȕȍȆȌ 

ŰȌȏ ŬȆȅŬȊǿȌȏ. ǴŰȄȊ ǨȆȇȕȊŬ 4-5 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ŭȖȌ ŬȇȍŬǿŮȎ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄ 

ŭȏȊŬȉȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ŰȌȏ ȉȌȍǿȌȏ ŰȌȏ ŬȆȅŬȊǿȌȏ. ǴȖȉűȒȊŬ ȉŮ ŰȆȎ 

ŬɸŮȆȇȌȊǿůŮȆȎ ǥ ȇŬȆ Ǧ, Ȅ ŭȌȉǾ ŰȌȏ ŬȆȅŬȊǿȌȏ ŬȍȆůŰŮȍǼ ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ȉǽȂȆůŰȄ ŬɸȕůŰŬůȄ 

ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ŬŰȕȉȒȊ ŰȌȏ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, Ȅ ȌɸȌǿŬ ȌŭȄȂŮǿ ůŮ ŮȈǼȐȆůŰȄ ŭȏȊŬȉȆȇǾ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬ. ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ůŰȄ ŭȌȉǾ ŰȌȏ ȉȌȍǿȌȏ ŭŮȋȆǼ, ŰŬ ǼŰȌȉŬ ŰȌȏ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ 

ŮȉűŬȊǿȃȌȊŰŬȆ ȊŬ ɸŬȍŬŰǼůůȌȊŰŬȆ ůŰȄȊ ǿŭȆŬ ɸŮȍǿɸȌȏ ȊȌȄŰǾ ȂȍŬȉȉǾ, ŭȆǼŰŬȋȄ ɸȌȏ 

ŮɸȆűǽȍŮȆ ŬȏȋȄȉǽȊȄ ŬɸȗȅȄůȄ ŰȒȊ ǿŭȆȒȊ űȌȍŰǿȒȊ ȇŬȆ ȌŭȄȂŮǿ ȇŬŰǼ ůȏȊǽɸŮȆŬ ůŮ 

ȉǽȂȆůŰȄ ŭȏȊŬȉȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ. ǵŬ ŭȖȌ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǼ ŮɸǿɸŮŭŬ ï ŮȈǼȐȆůŰȌ ȇŬȆ ȉǽȂȆůŰȌ ï 

ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ ȉŮŰǼ Ŭɸȕ ɸŮȍȆůŰȍȌűǾ 60Ȍ ŮȊȕȎ ȉŮȅȏȈǿȌȏ ȂȖȍȒ Ŭɸȕ ŰȌȊ ŬɸȈȕ ŭŮůȉȕ 

C-C. 

 

 

 

ǨȆȇȕȊŬ 4 -5 . ǧȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ (ŬȍȆůŰŮȍǼ) ȇŬȆ ȉǽȂȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ (ŭŮȋȆǼ) 
ȉȌȍǿȌȏ ŬȆȅŬȊǿȌȏ. 
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Ǫ ŬȊŬȃǾŰȄůȄ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŬɸȌůȇȌɸŮǿ ůŰȄȊ ŬȊŮȖȍŮůȄ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ɸȆȅŬȊȗȊ 

ůŰŬȅŮȍȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ŮȊȕȎ ȉȌȍǿȌȏ. ǮŮ ȁǼůȄ ȉǿŬ ŬȍȐȆȇǾ 

ŭȆŬȉȕȍűȒůȄ ȇŬȆ ȉŮ ůȏȊŮȐŮǿȎ ȉŮŰŬȁȌȈǽȎ ŰȄȎ ȂŮȒȉŮŰȍǿŬȎ ŬɸȌůȇȌɸŮǿŰŬȆ Ȍ ŮȊŰȌ-

ɸȆůȉȕȎ ŰȒȊ ůŰŬȅŮȍȗȊ ŭȌȉȗȊ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ [26] . ũȆŬ ŰȌ ŬȆȅǼȊȆȌ, ŰȌ ȌɸȌǿȌ 

ǽȐŮȆ ǽȊŬ ȉȌȊȕ ŭŮůȉȕ C-C ȏɸǼȍȐȌȏȊ ŰȍŮȆȎ ůŰŬȅŮȍǽȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ, ȕɸȒȎ űŬǿȊŮŰŬȆ ůŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 4-1 ɸȌȏ ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ ŰȌ ŭȏȊŬȉȆȇȕ ŰȄȎ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ŰȌȏ ȉȌȍǿȌȏ ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ȉȌȆȍȗȊ ɸŮȍȆůŰȍȌűǾȎ.  

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 4 -1. ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ ůȐŮŰȆȇǾȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ȉȌȍǿȌȏ ŬȆȅŬȊǿȌȏ ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ ŰȄȎ ŰȆȉǾȎ ŰȄȎ 
ȂȒȊǿŬȎ ɸŮȍȆůŰȍȌűǾȎ (ŭǿŮŭȍȄ ȂȒȊǿŬ). 

ǱȆ ŰȍŮȆȎ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǽȎ ŭȌȉǽȎ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄ ȂȒȊǿŬ ɸŮȍȆůŰȍȌűǾȎ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ŰȍǿŬ 

ŰȌɸȆȇǼ ŮȈǼȐȆůŰŬ ȇŬȆ ŭŮŭȌȉǽȊȌȏ ȕŰȆ ǽȐȌȏȊ ŰȄȊ ǿŭȆŬ ȐŬȉȄȈȕŰŮȍȄ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŮǿȊŬȆ ȇŬȆ 

ȌȈȆȇǼ ŮȈǼȐȆůŰŬ. Ǳ ŮȊŰȌɸȆůȉȕȎ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȂȆŬ ŰȌ ȉȕȍȆȌ ŰȌȏ ŬȆȅŬȊǿȌȏ 

ŮǿȊŬȆ ŮűȆȇŰȕȎ ȇŬȅȗȎ ŭȆŬȅǽŰŮȆ ȉȕȊȌ ǽȊŬ ŬɸȈȕ ŭŮůȉȕ ȂȖȍȒ Ŭɸȕ ŰȌȊ ȌɸȌǿȌ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ 

ɸŮȍȆůŰȍŬűȌȖȊ ŰŬ ȉŮȅȖȈȆŬ, ŭȄȈŬŭǾ ȌȍǿȃŮŰŬȆ ȉȕȊȌ ȉǿŬ ŭǿŮŭȍȄ ȂȒȊǿŬ. ǹȎ ŭǿŮŭȍȄ 

ȂȒȊǿŬ ȌȍǿȃŮŰŬȆ Ȅ ȂȒȊǿŬ ɸȌȏ ůȐȄȉŬŰǿȃȌȏȊ ŰȍŮȆȎ ŭŮůȉȌǿ ůŮ ůŮȆȍǼ Ǿ ǼȈȈȒȎ ŰǽůůŮȍŬ 

ǼŰȌȉŬ ůŮ ůŮȆȍǼ. ǡŰŬȊ ŬȈȈǼȃŮȆ Ȅ ŰȆȉǾ ȉǿŬȎ ŭǿŮŭȍȄȎ ȂȒȊǿŬȎ ŰȌ ȉȕȍȆȌ ɸŮȍȆůŰȍǽűŮŰŬȆ 

ȂȖȍȒ Ŭɸȕ ŰȌ ȉŮůŬǿȌ ŭŮůȉȕ. ǴŰȄȊ ǨȆȇȕȊŬ 4-6 ůȄȉŬǿȊŮŰŬȆ Ȅ ŭǿŮŭȍȄ ȂȒȊǿŬ ŰȌȏ 

ȉȌȍǿȌȏ ŰȌȏ ŬȆȅŬȊǿȌȏ.  

 

ǨȆȇȕȊŬ 4 - 6 . ǧǿŮŭȍȄ ȂȒȊǿŬ ȉȌȍǿȌȏ ŬȆȅŬȊǿȌȏ (ȌȆ ŭȆŬȇŮȇȌȉȉǽȊŮȎ ȂȍŬȉȉǽȎ ȏɸȌŭŮȆȇȊȖȌȏȊ 
ŮȊŬȈȈŬȇŰȆȇȌȖȎ ȆůȌŭȖȊŬȉȌȏȎ ŭŮůȉȌȖȎ ŮɸȆȈȌȂǾȎ). 

 

Ǳ ŬȍȆȅȉȕȎ ŰȒȊ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȗȊ ůŰŬȅŮȍȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ ŮȇȅŮŰȆȇǼ 

ȉŮ ŰȌȊ ŬȍȆȅȉȕ ŰȒȊ ŭǿŮŭȍȒȊ ȂȒȊȆȗȊ ŮȊȕȎ ȉȌȍǿȌȏ. ũȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ, ŰȌ ɸȍȌɸǼȊȆȌ ȉŮ 

ŭȖȌ ŭǿŮŭȍŮȎ ȂȒȊǿŮȎ ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ŮȊȊǽŬ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ, ŮȊȗ Ȍ 
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ŬȍȆȅȉȕȎ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ űŰǼȊŮȆ ŰȆȎ 243 ȂȆŬ ŰȌ ȇŬȊȌȊȆȇȕ ŮȋǼȊȆȌ ɸȌȏ ǽȐŮȆ 5 

ŭǿŮŭȍŮȎ ȂȒȊǿŮȎ. ǨɸǿůȄȎ, ůŮ ɸȌȈȈǽȎ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ ŮǿȊŬȆ ŭȖůȇȌȈȌȎ Ȍ ůǿȂȌȏȍȌȎ ɸȍȌů-

ŭȆȌȍȆůȉȕȎ ŮȊȕȎ ȌȈȆȇȌȖ ŮȈǼȐȆůŰȌȏ ȇŬȆ ŬȊŮȏȍǿůȇȌȊŰŬȆ ɸȌȈȈǼ ŰȌɸȆȇǼ ŮȈǼȐȆůŰŬ ůŮ 

ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǼ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǼ ŮɸǿɸŮŭŬ. ǵȌ ɸȍȕȁȈȄȉŬ ȂǿȊŮŰŬȆ ɸȌȈȏɸȈȌȇȕŰŮȍȌ ŮǼȊ ȈȄ-

űȅŮǿ ȏɸȕȑȄ ȕŰȆ ȌȆ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ŮȋŬȍŰȗȊŰŬȆ ŮɸǿůȄȎ Ŭɸȕ ŰȌ ɸŮȍȆȁǼȈȈȌȊ (ɸ.Ȑ. 

ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬ ŭȆŬȈȖŰȄ) ȇŬȆ Ŭɸȕ ŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ.  

ǥɸȕ ŰŬ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ȂǿȊŮŰŬȆ űŬȊŮȍǾ Ȅ ŭȏůȇȌȈǿŬ ŰȌȏ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȌȖ ŰȒȊ 

ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȒȊ ȇŬȆ ɸȌȈȏɸȈȌȇȕŰŮȍȒȊ ȉȌȍǿȒȊ. Ǫ ŮɸǿȈȏůȄ ŮȊȕȎ Űǽ-

ŰȌȆȌȏ ɸȍȌȁȈǾȉŬŰȌȎ ůŮ ɸȌȈȈǽȎ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ ȇŬȅǿůŰŬŰŬȆ ŬȊǽűȆȇŰȄ Ǿ ŰȌȏȈǼȐȆůŰȌȊ 

ŮȋŬȆȍŮŰȆȇǼ ȐȍȌȊȌȁȕȍŬ. ũȆŬ ŰȌ ȈȕȂȌ ŬȏŰȕ ǽȐȌȏȊ ŬȊŬɸŰȏȐȅŮǿ ŬȈȂȕȍȆȅȉȌȆ ɸȌȏ 

ɸȍȌůűǽȍȌȏȊ ůȏůŰȄȉŬŰȆȇǽȎ ȉŮȅȕŭȌȏȎ ȂȆŬ ŰȄȊ ŬȊŮȖȍŮůȄ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȉǿŬȎ 

ǽȊȒůȄȎ. ǥȊŬȈȏŰȆȇǽȎ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŮȎ ŮɸȆůȇȕɸȄůȄȎ ŰȒȊ ȉŮȅȕŭȒȊ ŬȏŰȗȊ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ 

Ŭɸȕ ŰȌȏȎ Howard ȇŬȆ Kollman [37]  ȇŬȆ Meza ȇŬȆ Martinez  [38] .  

ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ɸŬȍǽȐŮȆ ŰȄ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȗȊ ȏɸȌȈȌ-

ȂȆůȉȗȊ ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȎ ȏɸȕȑȄ ŰȆȎ ŭȆǼűȌȍŮȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ŰȒȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ȉŮ ŰȄȊ 

ɸȆȅŬȊȕŰȄŰŬ ŮȉűǼȊȆůǾȎ ŰȌȏȎ ůŰȌ ȉǿȂȉŬ ȉǽůȒ ŰȄȎ ŬȇȕȈȌȏȅȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ ȇŬŰŬȊȌȉǾȎ 

Boltzmann  ȉŮŰŬȋȖ ȇŬŰŬůŰǼůŮȒȊ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǾȎ ŮȈŮȖȅŮȍȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ                    

( iii X
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X
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(4.5 0)  

ȕɸȌȏ iX
w ŮǿȊŬȆ ǽȊŬȎ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ ůȏȉȉŮŰȍǿŬȎ ɸȌȏ ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŰȌȊ ŬȍȆȅȉȕ 

ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ɸȌȏ ǽȐȌȏȊ ǿŭȆŬ ů-profile , iX
COSMOE ŮǿȊŬȆ Ȅ ŮȊǽȍȂŮȆŬ COSMO ȇǼȅŮ 

ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ, ȇŬȆiX
Sm ŮǿȊŬȆ ŰȌ ȐȄȉȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ ȇǼȅŮ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ j  ůŰȌ ȉǿȂȉŬ.  

ǮǽůȒ ŰȄȎ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄȎ ȇǼȅŮ ȉȕȍȆȌ-ůȏůŰŬŰȆȇȕ ŰȌȏ ůȏůŰǾȉŬŰȌȎ 

ŬȊŰȆɸȍȌůȒɸŮȖŮŰŬȆ ȒȎ ȉǿȂȉŬ ŰȒȊ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǼ ůŰŬȅŮȍȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȗȊ ŰȌȏ (ŮǼȊ 

ȇŬȆ ŮűȕůȌȊ ǽȐŮȆ). ǥɸȕ ŰȄȊ ŮȋǿůȒůȄ (4.5 0)  ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ŰȌ ȐȄȉȆȇȕ ŭȏȊŬȉȆȇȕ 

ŮȋŬȍŰǼŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌȊ ɸȈȄȅȏůȉȕ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȇŬȆ Ȅ ŮɸǿȈȏůȄ ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ 

ŬɸŬȆŰŮǿ ŮɸŬȊŬȈȄɸŰȆȇǾ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ, ŮɸȆɸȍȕůȅŮŰȄ ůŰȌȊ ŬȈȂȕȍȆȅȉȌ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ 

COSMO-RS. ǵȌ ůŰǼŭȆȌ ŰȌȏ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȌȖ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ɸȍȌȄȂŮǿŰŬȆ ŰȄȎ 

ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾȎ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS ɸȌȏ ŬȊŬȈȖȅȄȇŮ ůŰȄȊ 

ɸȍȌȄȂȌȖȉŮȊȄ ɸŬȍǼȂȍŬűȌ ŮɸȆűǽȍȌȊŰŬȎ ȕȐȆ ȉȕȊȌ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ ůȏȊȌ-

ȈȆȇȌȖ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȌȖ ȇȕůŰȌȏȎ, ŬȈȈǼ ȇŬȆ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ ŮɸǿŭȍŬůȄ ůŰȄȊ ɸȌȆȕŰȄŰŬ ŰȌȏ 

ŰŮȈȆȇȌȖ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰȌȎ, ȕɸȒȎ ȅŬ ɸŬȍȌȏůȆŬůŰŮǿ ůŰȌ ȇŮűǼȈŬȆȌ ŰȒȊ ŬɸȌŰŮȈŮůȉǼŰȒȊ 

(ǬŮűǼȈŬȆȌ 7Ȍ).  
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4.3.6  ŪŮȗȍȄůȄ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO - RS 

ǴŮ ŬȊŰǿȅŮůȄ ȉŮ ŰȌȏȎ ȇȈŬůȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ, ǽȊŬ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ɸŮȍȆȂȍŬűŮǿ 

ŮǿŰŮ ȒȎ ǽȊŬ ůȏůŰŬŰȆȇȕ ŮǿŰŮ ȒȎ ǽȊŬ ȉǿȂȉŬ ȆȕȊŰȒȊ. ǨȊȗ Ŭɸȕ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾȎ ůȇȌɸȆǼȎ ȌȆ 

ŭȖȌ ɸŮȍȆȂȍŬűǽȎ ŮɸȄȍŮǼȃȌȏȊ ȉȕȊȌ ŰȌȊ ȌȍȆůȉȕ ŰȌȏ ȉȌȈŬȍȆȇȌȖ ȇȈǼůȉŬŰȌȎ, ůŮ 

ŬŰȌȉȆůŰȆȇǾ ȇȈǿȉŬȇŬ ŬȊŰȆȇŬŰȌɸŰȍǿȃȌȏȊ ȉǿŬ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǾ ȐȄȉŮǿŬ. ũŮȊȆȇǼ, ŰŬ ȆȕȊŰŬ ůŮ 

ǽȊŬ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ȉɸȌȍȌȖȊ ȊŬ ůȐȄȉŬŰǿȃȌȏȊ ȃŮȖȂȄ ȆȕȊŰȒȊ Ǿ ȊŬ ȁȍǿůȇȌȊŰŬȆ ȒȎ 

ȋŮȐȒȍȆůŰǼ ȆȕȊŰŬ. ǮŮŰŬȋȖ ŬȏŰȗȊ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȍǿȒȊ ůȐȄȉŬŰȆůȉȌǿ ůȏȉɸȈŮȂȉǼŰȒȊ Ǿ 

ǼȈȈȌȏ ŮǿŭȌȏȎ ůȏůůȒȉŬŰȒȉǼŰȒȊ ŮǿȊŬȆ, ŮɸǿůȄȎ, ɸȆȅŬȊȌǿ. ǮǽȐȍȆ ůŰȆȂȉǾȎ ǽȐȌȏȊ 

ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȄȅŮǿ ŰȍŮȆȎ ɸŮȍȆȂȍŬűǽȎ ȂȆŬ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ŰȌ 

ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS, ȌȆ ȌɸȌǿŮȎ ŬɸŮȆȇȌȊǿȃȌȊŰŬȆ ůŰȄȊ ǨȆȇȕȊŬ 4-7 ȇŬȆ ŬȊŬȈȖȌȊŰŬȆ 

ŬȇȌȈȌȖȅȒȎ [30] :  

Ŭ) ǩŮȖȂȌȎ ȆȕȊŰȒȊ: ŰȕůȌ Ȍ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȕȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕȎ ȕůȌ ȇŬȆ Ȍ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕȎ 

ŰȒȊ ůŰŬȅŮȍȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŭȆŮȋǼȂŮŰŬȆ ȂȆŬ ŰȌ ȃŮȖȂȌȎ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ-ŬȊȆȕȊŰȌȎ. ǵȌ 

ȁŬůȆȇȕ ȉŮȆȌȊǽȇŰȄȉŬ ŰȄȎ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄȎ ŬȏŰǾȎ ŮǿȊŬȆ ȕŰȆ ŰȌ ȃŮȖȂȌȎ ȆȕȊŰȒȊ ŬɸȌŰŮȈŮǿ 

ȉȕȊȌ ǽȊŬ ůŰȆȂȉȆȕŰȏɸȌ ŰȒȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ-ŬȊȆȕȊŰȌȎ ȇŬȆ Ȍ ȏɸȌȈȌ-

ȂȆůȉȕȎ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŮȊȕȎ ȃŮȖȂȌȏȎ, ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȎ ȏɸȕȑȄ ȕȈȌȏȎ ŰȌȏȎ 

ŰȍȕɸȌȏȎ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ, ȇŬȅǿůŰŬŰŬȆ ɸȍŬȇŰȆȇǼ ŮȋŬȆȍŮŰȆȇǼ ŭȖůȇȌȈȌȎ ȇŬȆ ȐȍȌȊȌ-

ȁȕȍȌȎ. 

ȁ) ǪȈŮȇŰȍȆȇǼ ȌȏŭǽŰŮȍȌ ȉǿȂȉŬ: Ȍ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȕȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕȎ ŭȆŮȋǼȂŮŰŬȆ ȋŮȐȒ-

ȍȆůŰǼ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ȆȕȊ ȇŬȆ ŬȇȌȈȌȖȅȒȎ ȅŮȒȍȌȖȊŰŬȆ ȒȎ ǽȊŬ ȄȈŮȇŰȍȆȇǼ ȌȏŭǽŰŮȍȌ ȉǿȂȉŬ 

ůŰȌȏȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ COSMO-RS. ǧȄȈŬŭǾ, Ȅ ŬȊŬȈȌȂǿŬ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȌȖ ȇȈǼ-

ůȉŬŰȌȎ ŬȊŰȆȇŬŰȌɸŰȍǿȃŮȆ ŰȄ ůŰȌȆȐŮȆȌȉŮŰȍǿŬ ŰȌȏ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ ůŮ ȌɸȌȆŬŭǾɸȌŰŮ 

ůȖȊȅŮůȄ ŰȌȏ ȉǿȂȉŬŰȌȎ. ǥȏŰȕ ǽȐŮȆ ůȏȊǽɸŮȆŬ ŰȄ ŭȆŬűȌȍȌɸȌǿȄůȄ ȉŮŰŬȋȖ ŰȌȏ ȂȍŬȉ-

ȉȌȉȌȍȆŬȇȌȖ ȇȈǼůȉŬŰȌȎ ɸȌȏ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆŮǿŰŬȆ ůŰȌȏȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ȇŬȆ ŬȏŰȌȖ ɸȌȏ 

ȉŮŰȍǼŰŬȆ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ, ȕɸȌȏ ŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ȅŮȒȍŮǿŰŬȆ ȒȎ ǽȊŬ ůȏůŰŬŰȆȇȕ. ũȆŬ 

ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ, ůŮ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȕ ŮɸǿɸŮŭȌ ǽȊŬ ȉǿȂȉŬ ŮȊȕȎ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȌȖ ȇŬȆ ȉǿŬȎ 

ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ ŮǿȊŬȆ ǽȊŬ ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ, ŮȊȗ ůŮ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ŮɸǿɸŮŭȌ 

ȅŮȒȍŮǿŰŬȆ ȒȎ ŰȍȆŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ (ŭȆŬȈȏȉǽȊȄ ȌȏůǿŬ, ȇŬŰȆȕȊ, ŬȊȆȕȊ). ǹȎ Ůȇ ŰȌȖŰȌȏ, ȂȆŬ 

ȊŬ ŮǿȊŬȆ ůȏȂȇȍǿůȆȉŮȎ ȌȆ ȏɸȌȈȌȂȆůȉǽȊŮȎ ȇŬȆ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ɸȌȏ ŮȋŬȍŰȗȊŰŬȆ 

Ŭɸȕ ŰȌ ȉȌȈŬȍȆȇȕ ȇȈǼůȉŬ (ɸ.Ȑ. ůȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ) ŬɸŬȆŰŮǿŰŬȆ Ȅ ŮűŬȍȉȌȂǾ 

ȉǿŬȎ ŮȋǿůȒůȄȎ ȉŮŰŬŰȍȌɸǾȎ ůŰŬ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǼ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ. Ǫ ŮȋǿůȒůȄ 

ȉŮŰŬŰȍȌɸǾȎ ȂȆŬ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ȉǿŬȎ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ Ƿ Ŭɸȕ ŰȍȆŬŭȆȇȕ 

ȉǿȂȉŬ (tern ary) ůŮ ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ (bin ary )  ŮǿȊŬȆ: 

( )ternary
ion

ternary
X

ternary
X

binary
X xx +=gg      

(4.51)  

ǥȊŰǿůŰȌȆȐŬ, ȂȆŬ ŰȄ ȉŮŰŬŰȍȌɸǾ ȉȌȈŬȍȆȇȌȖ ȇȈǼůȉŬŰȌȎ Ŭɸȕ ŰȍȆŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ ůŮ 

ŭȏŬŭȆȇȕ ŮűŬȍȉȕȃŮŰŬȆ Ȅ ŮȋǿůȒůȄ: 

binary
Xternary

ion
ternary
x

ternary
Xternary

X
ternary
X

xx

x
x gg

+
=

    
(4.52)  

ȕɸȌȏ Ȃ Ȍ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ x ŰȌ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ ȇȈǼůȉŬ. ũȆŬ ȉǿȂȉŬŰŬ 

ɸŮȍȆůůȌŰǽȍȒȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ Ȅ ȉŮŰŬŰȍȌɸǾ ȂǿȊŮŰŬȆ ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ. 

Ǫ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ŬȏŰǾ ǽȐŮȆ ŭȖȌ ȁŬůȆȇǼ ɸȈŮȌȊŮȇŰǾȉŬŰŬ. ǥűŮȊȕȎ ŬɸȈȌɸȌȆŮǿŰŬȆ 

ůȄȉŬȊŰȆȇǼ ŰȌ ɸȍȕȁȈȄȉŬ ŰȄȎ ŬȊǼȈȏůȄȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŬűȌȖ ŭȆŮȋǼȂŮŰŬȆ ɸȈǽȌȊ ȂȆŬ 
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ȇǼȅŮ ǽȊŬ ȆȕȊ ȐȒȍȆůŰǼ. ǥűŮŰǽȍȌȏ ŮȋȌȆȇȌȊȌȉŮǿŰŬȆ ůȄȉŬȊŰȆȇȕȎ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕȎ Ȑȍȕ-

ȊȌȎ. ǧŮŭȌȉǽȊȌȏ ȕŰȆ Ȍ ȐȍȌȊȌȁȕȍȌȎ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȕȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕȎ ȂǿȊŮŰŬȆ ȂȆŬ ȇǼȅŮ 

ȆȕȊ ȋŮȐȒȍȆůŰǼ, ȉŮ ŭȆǼűȌȍȌȏȎ ůȏȊŭȏŬůȉȌȖȎ ŰȒȊ ǾŭȄ ȏɸȌȈȌȂȆůȉǽȊȒȊ ȆȕȊŰȒȊ ŮǿȊŬȆ 

ŮűȆȇŰȌǿ ȌȆ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȌǿ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌǿ ȂȆŬ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. ǨɸǿůȄȎ Ȅ 

ȅŮȗȍȄůȄ ŬȏŰǾ ŰȒȊ ŭȖȌ ȋŮȐȒȍȆůŰȗȊ ȆȕȊŰȒȊ ȉŮ ŰȆȎ ŭȆǼűȌȍŮȎ ůŰŮȍŮȌȐȄȉȆȇǽȎ 

ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ŰȌȏȎ ɸȌȏ ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ ȏɸȕȑȄ ȇŬȆ ɸȌȏ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍȌȖȊ ȉŮŰŬȋȖ ŰȌȏȎ 

ȉŮ ȕȈŬ ŰŬ ŮǿŭȄ ŰȒȊ ŭȏȊǼȉŮȒȊ (ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇǽȎ, van  der  Waals  ȇŬȆ ŭŮůȉȌȖȎ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ) ŮǿȊŬȆ ɸȆȌ ȇȌȊŰǼ ůŰȄȊ ɸȍŬȂȉŬŰȆȇȕŰȄŰŬ. 

Ȃ) Metafile :  Ȍ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȕȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕȎ ŭȆŮȋǼȂŮŰŬȆ ȋŮȐȒȍȆůŰǼ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ȆȕȊ, 

ŬȈȈǼ ůŰȌȏȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ COSMO-RS ŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ɸŮȍȆȂȍǼűŮŰŬȆ ȒȎ ǽȊŬ 

ůȏůŰŬŰȆȇȕ ȉǽůȒ ǼȅȍȌȆůȄȎ ŮɸȆűǼȊŮȆŬȎ, ȕȂȇȌȏ ȇŬȆ ů-profile  ŰȒȊ ȆȕȊŰȒȊ. ǵŮȐȊȆȇǼ, 

ŰŬ ȋŮȐȒȍȆůŰǼ COSMO ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ȆȕȊ ůȏȊŭȏǼȃȌȊŰŬȆ ůŮ ǽȊŬ ŬȍȐŮǿȌ, ŰȌ 

ȈŮȂȕȉŮȊȌ çmetafile è. ǴȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŰȄȊ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ŰȌȏ ȄȈŮȇŰȍȆȇǼ ȌȏŭǽŰŮȍȌȏ 

ȉǿȂȉŬŰȌȎ, Ȅ ȉȕȊȄ ŭȆŬűȌȍǼ ǽȂȇŮȆŰŬȆ ůŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȌȏ ůȏȊŭȏŬůŰȆȇȌȖ ȕȍȌȏ 

(combinatorial  term ) , ȕɸȌȏ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŬȏŰǾ ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ ȂȆŬ ŰȌ ůȏȊȌȈȆȇȕ 

ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ. 

ǴŰȌȏȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ŰȄȎ ɸŬȍȌȖůŬȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ ŬȇȌȈȌȏȅŮǿŰŬȆ Ȅ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ŰȌȏ 

ȄȈŮȇŰȍȆȇǼ ȌȏŭǽŰŮȍȌȏ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ŰȒȊ ȋŮȐȒȍȆůŰȗȊ ȆȕȊŰȒȊ ȒȎ ɸȈǽȌȊ ŮȊŭŮŭŮȆȂȉǽȊȄ. 

ǥȊŬȈȏŰȆȇȕŰŮȍŮȎ ɸȈȄȍȌűȌȍǿŮȎ ȂȆŬ ŰȆȎ ŬȊȒŰǽȍȒ ȅŮȒȍǾůŮȆȎ ȇŬȆ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǾ ŬȋȆȌȈȕ-

ȂȄůȄ ŰȒȊ ŬɸȌŰŮȈŮůȉǼŰȒȊ ŰȌȏȎ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ůŰȄ ȉŮȈǽŰȄ ŰȌȏ Diedenhofen  ȇŬȆ 

ůȏȊŮȍȂŬŰȗȊ [30] . 

 

 

 

ǨȆȇȕȊŬ 4 -7 . ǴȐȄȉŬŰȆȇǾ ɸŮȍȆȂȍŬűǾ ŰȒȊ ɸȆȅŬȊȗȊ ŰȍȕɸȒȊ ȅŮȗȍȄůȄȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ 
ůŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS. 
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 ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇȕ ȉǽȍȌȎ ǬŮűǼȈŬȆȌ 5.

5.1  ǨȆůŬȂȒȂǾ  

ũȆŬ ŰȌ ůȐŮŭȆŬůȉȕ ȇŬȆ ŰȄȊ ŬȍȆůŰȌɸȌǿȄůȄ ŭȆŮȍȂŬůȆȗȊ ȕɸȌȏ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ŰŬ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ, ȕɸȒȎ ȐȄȉȆȇǽȎ ŬȊŰȆŭȍǼůŮȆȎ, ŭȆŮȍȂŬůǿŮȎ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȌȖ ȇŬȆ ŬȊǼ-

ȇŰȄůȄȎ, ŬɸŬȆŰŮǿŰŬȆ Ȅ ŮɸȆȈȌȂǾ ȇŬŰǼȈȈȄȈȒȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ï ȇȈŬůȆȇȗȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ Ǿ 

ŮȊŬȈȈŬȇŰȆȇȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. Ǫ ŮɸȆȈȌȂǾ ŬȏŰǾ ɸȍȌȔɸȌȅǽŰŮȆ ŰȄ ȂȊȗůȄ ŬȋȆȕɸȆůŰȒȊ 

ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ, ȉŮ ůȄȉŬȊŰȆȇȕŰŮȍŬ ŬȏŰǼ ŰȒȊ ŭȆŬȈȏŰȌŰǾŰȒȊ ŰȌȏȎ 

ůŮ ŭȆǼűȌȍȌȏȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ȇŬȆ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ. 

ǴŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŬŰȍȆȁǾ ŭȆŮȋǾȐȅȄůŬȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ 

ŭȖȌ ůŰŮȍŮȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ ŰȌȏ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬ-

ȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ȇŬȆ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŮ ǽȋȆ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȇŬȆ ůŮ ŭȖȌ 

ȇȈŬůȆȇȌȖȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ, ŰȄȊ ŰȍȆŰȌŰŬȂǾ ɸŮȊŰŬȊȕȈȄ ȇŬȆ ŰȌȊ ȌȋȆȇȕ 

ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ, ůŰȌ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇȕ ŮȖȍȌȎ (303 -31 8) K. 

ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ůŮ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ŭȆŬŰǿ-

ȅŮȊŰŬȆ ůŰȄ ŭȆŮȅȊǾ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ ȇǼɸȌȆŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ, ȕɸȒȎ Ȅ ŭȆŬȈȏ-

ŰȕŰȄŰŬ űȈŬȁȌȊȌŮȆŭȗȊ ůŰȌ ŬȇŮŰȌȊȆŰȍǿȈȆȌ, ůŰȄȊ ŬȇŮŰȕȊȄ ȇŬȆ ůŰȄȊ ŰȍȆŰȌŰŬȂǾ 

ɸŮȊŰŬȊȕȈȄ [1] , Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŰȄȎ ȈȌȏŰŮȌȈǿȊȄȎ ( luteolin )  ůŰȄ ȉŮȅŬȊȕȈȄ, ůŰȄȊ 

ŬȆȅŬȊȕȈȄ, ůŰȄȊ 1-ɸȍȌɸŬȊȕȈȄ, ůŰȄ 2-ɸȍȌɸŬȊȕȈȄ, ůŰȄȊ 1-ȁȌȏŰŬȊȕȈȄ, ůŰȄȊ 

ŬȇŮŰȕȊȄ, ůŰȌ ŮȋǼȊȆȌ ȇŬȆ ůŰȌ DMSO [2] , Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŮůŰǽȍȒȊ ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ ŰȌȏ 

ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȄȊ ŰȍȆŰȌŰŬȂǾ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄ, ůŰȄȊ ŰȍȆŰȌŰŬȂǾ ɸŮȊŰŬȊȕȈȄ, ůŰȌȊ 

ȌȋȆȇȕ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ ȇŬȆ ůŰȌ ŮȋǼȊȆȌ [3] , ŬȈȈǼ ȂȆŬ ŰŬ űŬȆȊȌȈȆȇǼ ȌȋǽŬ ȉȕȊȌ Ȅ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰǼ ŰȌȏȎ ůŰȌ ȊŮȍȕ ǽȐŮȆ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůŰŮǿ [4, 5] . 

ũȆŬ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ɸŬȍȕȈȌ ɸȌȏ ŭȆŬŰǿȅŮŰŬȆ ůǾȉŮȍŬ ǽȊŬȎ ȉŮȂǼȈȌȎ ŬȍȆȅȉȕȎ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ŰȕůȌ ȅŮȍȉȌűȏůȆȇȗȊ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ȇŬȅŬȍȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȕůȌ 

ȇŬȆ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ȉŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ŮȈǼȐȆůŰŬ ŮǿȊŬȆ ŰŬ ŭŮŭȌȉǽȊŬ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ůŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ [6 -8] . ǧȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ȉȕȊȌ ȈǿȂŮȎ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ŮȍȂŬůǿŮȎ ȉŮ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ űŬȍȉǼȇȒȊ [9 -11] , ŬȊŰȆȁȆȌŰȆȇȗȊ [12] , 

ŭȆȁŬůȆȇȗȊ ȇŬȍȁȌȋȏȈȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ [13]  ȇŬȆ ŬȊȕȍȂŬȊȒȊ ŬȈǼŰȒȊ [14] . ǴȏȊŮɸȗȎ, ȌȆ 

ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ ŰȌȏ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŮ ȆȌȊŰȆȇǼ 

ȏȂȍǼ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȂȆŬ ɸȍȗŰȄ űȌȍǼ ůŰȄ ŭȆŮȅȊǾ 

ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ. 

ǴŰȌ ůȄȉŮǿȌ ŬȏŰȕ ŬȊŬűǽȍŮŰŬȆ ȕŰȆ ȉŮȈŮŰǾȅȄȇŬȊ ŮɸǿůȄȎ ŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ŰȌȏ 

űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȇŬȆ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ. Ǫ ŭȆŮȋŬȂȒȂǾ ȇŬȆ ȌȈȌȇȈǾȍȒůȄ ŰȒȊ ɸŮȆȍŬ-

ȉǼŰȒȊ ȉŮ ŬȏŰǼ ŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ǾŰŬȊ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ŭȖůȇȌȈȄ. ǦŬůȆȇǽȎ ŬȆŰǿŮȎ ǾŰŬȊ 

ŬűŮȊȕȎ Ȅ ȉȄ ŮɸǿŰŮȏȋȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ, ȇŬȅȕŰȆ ŬȇȕȉŬ ȇŬȆ ȉŮŰǼ ŰȌ ɸǽȍŬȎ ȐȍȌȊȆȇȌȖ 

ŭȆŬůŰǾȉŬŰȌȎ ȉȄȊȕȎ Ȅ ɸŮȍǿůůŮȆŬ ŰȌȏ ůŰŮȍŮȌȖ ůŮ ɸȌȈȈǽȎ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ ŭȆŬȈȏȕŰŬȊ ȇŬȆ 

ŬűŮŰǽȍȌȏ ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰȌ ůŰŬŭȆŬȇǾ ȉŮŰŬȁȌȈǾ ŰȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŰȕůȌ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȌ ȐȍȗȉŬ 
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ȕůȌ ȇŬȆ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȌ ȆȋȗŭŮȎ. ǱȆ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ɸȌȏ ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŰȄȇŬȊ ȇŬȆ ɸȈȄȍȌȖȊ ŰŬ 

ȇȍȆŰǾȍȆŬ ŰȄȎ ŮɸŬȊŬȈȄȑȆȉȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ŬȊŬɸŬȍŬȂȒȂȆůȆȉȕŰȄŰŬȎ, ȂȆŬ ŰŬ ŭȖȌ ŬȏŰǼ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ, ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌ ǲŬȍǼȍŰȄȉŬ Ǧ. 

ǧȆŮȋǾȐȅȄůŬȊ, ŮɸǿůȄȎ, ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ȉŮ ŰȄȊ ȌȂȇȌȉŮŰȍȆȇǾ ȉǽȅȌŭȌ Karl -Fisher  ȂȆŬ 

ŰȌȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ ŰȄȎ ɸŮȍȆŮȇŰȆȇȕŰȄŰŬȎ ŰȌȏ ůȏȊȕȈȌȏ ŰȒȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ůŮ ȊŮȍȕ. ǨȇŰȕȎ 

ŰȄȎ ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ȏȈȆȇȗȊ, ɸȈȄȍȌűȌȍǿŬ ɸȌȏ ɸŬȍǽȐŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌȊ ɸȍȌȉȄȅŮȏŰǾ, Ȅ 

ȂȊȗůȄ ŰȄȎ ɸŮȍȆŮȇŰȆȇȕŰȄŰŬȎ ůŮ ȊŮȍȕ ŮǿȊŬȆ ŬɸŬȍŬǿŰȄŰȌ ŭŮŭȌȉǽȊȌ ȂȆŬ ŰȄȊ ȌȈȌ-

ȇȈȄȍȒȉǽȊȄ ɸŬȍȌȏůǿŬůȄ ŰȒȊ ŬɸȌŰŮȈŮůȉǼŰȒȊ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ůŮ ůȏȊŭȏŬůȉȕ ȉŮ ŰȄȊ 

ŮɸǿŭȍŬůȄ ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ɸȌȏ ŮɸǿůȄȎ ȉŮȈŮŰǾȅȄȇŮ. 

ǵǽȈȌȎ, ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȄȎ ǽȈȈŮȆȑȄȎ ŬȋȆȕɸȆůŰȒȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ȅŮȍȉȌ-

ȇȍŬůǿŬȎ ȇŬȊȌȊȆȇȌȖ ůȄȉŮǿȌȏ ŰǾȋȄȎ ȇŬȆ ŮȊȅŬȈɸǿŬȎ ŰǾȋȄȎ ȂȆŬ ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȇŬȆ ŰȌ 

ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ, ŭŮŭȌȉǽȊŬ ŬɸŬȍŬǿŰȄŰŬ ȂȆŬ ŰȄ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾ ȉȌȊŰŮȈȌɸȌǿȄůȄ ŰȒȊ 

ȉȆȂȉǼŰȒȊ, ŭȆŮȋǾȐȅȄ ǧȆŬűȌȍȆȇǾ ŪŮȍȉȆŭȌȉŮŰȍǿŬ ǴǼȍȒůȄȎ (Differential  Scanning  

Calorimetry -DSC) ȂȆŬ ŰŬ ŭȖȌ ȌȋǽŬ. ǡɸȒȎ ȅŬ ŬȊŬȈȏȅŮǿ ůŰȄ ůȐŮŰȆȇǾ ɸŬȍǼȂȍŬűȌ 

ŰȌȏ ȇŮűŬȈŬǿȌȏ, ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȒȊ ȉŮŰȍǾůŮȒȊ ŬȏŰȗȊ ȌŭǾȂȄůŬȊ ůŰȄȊ ŬȊǼȂȇȄ 

ȉǽŰȍȄůȄȎ ȇŬȆ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ŰȒȊ ȏȈȆȇȗȊ, ŭŮŭȌȉǽȊȌ ɸȌȏ ŭŮȊ 

ȏɸǾȍȐŮ ůŰȄ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ. 

 

5.2  ǮŮŰȍǾůŮȆȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ůŰŮȍŮȌȖ-ȏȂȍȌȖ 

ǴŮ ŬȏŰǾȊ ŰȄȊ ŮȊȕŰȄŰŬ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ 

ŰȒȊ ŭȖȌ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ ůŰŬ ǽȋȆ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȇŬȆ ůŰȌȏȎ ŭȖȌ 

ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ. Ǫ ůȄȉŬůǿŬ ŰȄȎ ȂȊȗůȄȎ ŰȄȎ ȆŭȆȕŰȄŰŬȎ ŬȏŰǾȎ ŮǿȊŬȆ ȉŮȂǼȈȄ ȇŬȆ 

ȌȏůȆȗŭȄȎ ȂȆŬ ŰȄȊ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ŰȄȎ ŮűȆȇŰȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ŰȄȎ ŬɸȕŭȌůȄȎ ȉǿŬȎ űȏůȆȇǾȎ Ǿ 

ȐȄȉȆȇǾȎ ŭȆŮȍȂŬůǿŬȎ ȕɸȌȏ ůȏȉȉŮŰǽȐȌȏȊ ȌȆ ŮȊ ȈȕȂȒ ŮȊȗůŮȆȎ. ǨɸǿůȄȎ, ŰŬ ŭŮŭȌȉǽȊŬ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ůȄȉŬȊŰȆȇȕ ȏɸȕȁŬȅȍȌ ȂȆŬ ŰȄ ȅŮȒȍȄŰȆȇǾ ŬȊǼȈȏůȄ ȇŬȆ ŰȄȊ 

ŮȋŬȂȒȂǾ ůȏȉɸŮȍŬůȉǼŰȒȊ ůȐŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰȆȎ ȉȌȍȆŬȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ. 

ǱȆ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ůŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŮȊǽȐȌȏȊ ŬȍȇŮŰǽȎ ŭȏůȇȌȈǿŮȎ 

ȇȏȍǿȒȎ ȈȕȂȒ ŰȒȊ ȏȑȄȈȗȊ ȆȋȒŭȗȊ ȇŬȆ ɸȏȇȊȌŰǾŰȒȊ ŰȌȏȎ ůŮ ůȏȊŭȏŬůȉȕ ȉŮ ŰȆȎ 

ȉȆȇȍȌɸȌůȕŰȄŰŮȎ ɸȌȏ ŭȏůȐŮȍŬǿȊȌȏȊ ŰȄ ůȒůŰǾ ŭŮȆȂȉŬŰȌȈȄȑǿŬ, ŰȕůȌ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄȊ 

ŬɸȌűȏȂǾ ɸȍȕůȈȄȑȄȎ ůŰŮȍŮȌȖ ȕůȌ ȇŬȆ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄ ŭŮȆȂȉŬŰȌȈȄȑǿŬ ŰȄȎ ŬɸŬȆ-

ŰȌȖȉŮȊȄȎ ɸȌůȕŰȄŰŬȎ ȉŮ ŬȇȍǿȁŮȆŬ. ǥɸŬȆŰŮǿŰŬȆ, ȈȌȆɸȕȊ, ȆŭȆŬǿŰŮȍȌȎ ȐŮȆȍȆůȉȕȎ ȇŬȆ 

ɸȍȌůȌȐǾ. 

ǥȍȐȆȇǼ, ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŰŬ ȏȈȆȇǼ ɸȌȏ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆǾȅȄȇŬȊ, ȌȆ ůȏůȇŮȏǽȎ ȇŬȆ 

ŭȆŬŰǼȋŮȆȎ, Ȅ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ ȇŬȆ Ȍ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕȎ ŰȌȏ ȐȍȕȊȌȏ ŭȆŬȈȏŰȌ-

ɸȌǿȄůȄȎ, ŮȊȗ ůŰȄ ůȏȊǽȐŮȆŬ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȒȊ ȉŮŰȍǾůŮȒȊ ȇŬȆ 

Ȅ ŬȊǼȈȏůȄ ŰȒȊ ŬɸȌŰŮȈŮůȉǼŰȒȊ. 

5.2.1  ǶȈȆȇǼ 

ǵȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ (pCA , ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ > 98 %, ǥȍȆȅȉȕȎ CAS: 501 -98 -4,  

C9H8O3) ŬȂȌȍǼůŰȄȇŮ Ŭɸȕ ŰȄ Sigma  Aldrich  Co. ǵȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ (CA , ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ 

> 98 %, ǥȍȆȅȉȕȎ CAS:  331 -39 -5, C9H8O4) ŬȂȌȍǼůŰȄȇŮ Ŭɸȕ ŰȄȊ Acros  Organics . 

Ǫ 2-ȉǽȅȏȈȌ-2-ȁȌȏŰŬȊȕȈȄ ( t - pentanol , ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ > 99 %, ǥȍȆȅȉȕȎ CAS:  75 -
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85 -4, C5H12O) ŬȂȌȍǼůŰȄȇŮ Ŭɸȕ ŰȄ Sigma  Aldrich  Co. Ǳ ȌȋȆȇȕȎ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ 

(ethyl  acetate , ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ > 99.8 %, ǥȍȆȅȉȕȎ CAS: 141 -78 -6,  C4H8O2) 

ŬȂȌȍǼůŰȄȇŮ Ŭɸȕ ŰȄ Merck  KGaA. ǵŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ 1-butyl -3-methyl - imidazolium  

hexafluorop hosphate  (bmimPF 6 , ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ > 98 %, ǥȍȆȅȉȕȎ CAS:  174501 -

64 -5, C8H15F6N2P), 1 -octyl -3-methyl - imidazolium  hexafluorophosphate  

(omimPF 6 , ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ > 98 %, ǥȍȆȅȉȕȎ CAS: 304680 -36 -2,  C12H23F6PN2), 1 -

butyl -3-methyl - imidazolium  tetrafluoroborate  (bmimBF 4 , ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ > 98 %, 

ǥȍȆȅȉȕȎ CAS: 174501 -65 -6,  C8H15BF4N2), 1 -octyl -3-methyl - imidazolium  

tetrafluoroborate  (omimBF 4 , ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ > 98 %, ǥȍȆȅȉȕȎ CAS: 244193 -52 -0, 

C12H23BF4N2),  1-butyl -3-methyl - imidazolium  bis ( trifluoromethanesulfonyl ) imide  

(bmimTF 2N , ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ > 98 %, ǥȍȆȅȉȕȎ CAS: 174899 -83 -3, C10H15F6N3O4S2), 

1-butyl -3-methyl - imidazolium  trifluoromethanesulfonate  (bmimTFO , ȇŬȅŬ-

ȍȕŰȄŰŬ > 98 %, ǥȍȆȅȉȕȎ CAS:  174899 -66 -2, C9H15F3N2O3S) ŬȂȌȍǼůŰȄȇŬȊ Ŭɸȕ ŰȄ 

Solchemar  Lda., ǲȌȍŰȌȂŬȈǿŬ. Ǫ ȉŮȅŬȊȕȈȄ (99.9 % ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ) ȇŬȆ ŰȌ 

ŬȇŮŰȌȊȆŰȍǿȈȆȌ (99.9 % ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ) ŬȂȌȍǼůŰȄȇŬȊ Ŭɸȕ ŰȄȊ Fisher  Scientific . ǵȌ 

ȊŮȍȕ (HPLC ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ) ŬȂȌȍǼůŰȄȇŮ Ŭɸȕ ŰȄ Merck . ǴŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 5-1 

ůȏȊȌȑǿȃȌȊŰŬȆ ŰŬ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȌȖȉŮȊŬ ȏȈȆȇǼ, Ȅ ůȏȊŰȌȉȌȂȍŬűǿŬ, Ȅ ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ ȇŬȆ Ȅ 

ŮŰŬȆȍŮǿŬ ɸȍȌȉǾȅŮȆŬȎ ŬȏŰȗȊ. 

ǲǿȊŬȇŬȎ 5 - 1 . ǭǿůŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ȏȈȆȇȗȊ (ȐȄȉȆȇǾ ȌȊȌȉŬůǿŬ, ůȏȊŰȌȉȌȂȍŬűǿŬ, ɸȍȌȉȄȅŮȏŰǾȎ 
ȇŬȆ ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ). 

ǷȄȉȆȇǾ ȌȊȌȉŬůǿŬ ǴȏȊŰȌȉȌȂȍŬűǿŬ ǲȍȌȉȄȅŮȏŰǾȎ 
ǬŬȅŬȍȕŰȄŰŬ 

( % )  

3-(4 -hydroxyphenyl) -2-
propenoic acid  a pCA Sigma Aldrich Co > 98.0  

3- (3,4 -dihydroxyphenyl) -2-
propenoic acid b CA Acros Organics  > 98.0  

1-butyl -3-methyl - imidazolium 
hexafluorophosphate  

bmimPF 6 Solchemar Lda  > 98.0  

1-octyl -3-methyl - imidazolium 
hexafluorophosphate  

omimPF 6 Solchemar Lda  > 98.0  

1-butyl -3-methyl - imidazolium 
tetrafluoroborate  

bmimBF 4 Solchemar Lda  > 98.0  

1-octyl -3-methyl - imidazolium 
tetrafluoroborate  

omimBF 4 Solchemar Lda  > 98.0  

1-butyl -3-methyl - imidazolium 
bis(trifluoromethanesulfonyl) 
imide  

bmimTF 2N Solchemar Lda  > 98.0  

1-butyl -3-methyl - imidaz olium 
trifluoromethanesulfonate  

bmimTFO  Solchemar Lda  > 98.0  

2-methyl -2-butanol  t -pentanol  Sigma Aldrich Co  > 99.0  
Ethyl acetate  ethyl acetate  Merck KGaA  > 98.0  
Methanol  -  Fisher Scientific  99.9  
Acetonitrile  -  Fisher Scientific  99.9  
Water   -  Merck KGa A 99.99  
a p-coumaric acid  
b caffeic acid  
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5.2.2  ǴȏůȇŮȏǽȎ 

ǵŬ ɸŮȆȍǼȉŬŰŬ ŭȆŮȋǾȐȅȄůŬȊ ůŮ ůȏůȇŮȏǾ ȅǽȍȉŬȊůȄȎ-ȑȖȋȄȎ ȇŬȆ ŬȊǼŭŮȏůȄȎ 

(Thermomixer  comfort ) ŰȄȎ ŮŰŬȆȍŮǿŬȎ Eppendorf , ŮűȌŭȆŬůȉǽȊȄ ȉŮ ȁǼůȄ 24 

ȅǽůŮȒȊ ȏɸȌŭȌȐǾȎ ȉȆȇȍȌŭȌȇȆȉŬůŰȆȇȗȊ ůȒȈǾȊȒȊ (safe - lock  eppendorfs )  ŰȒȊ 2 ml  

(ǨȆȇȕȊŬ 5-1). Ǫ ůȏůȇŮȏǾ ɸŬȍǽȐŮȆ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇǾȎ ȍȖȅȉȆůȄȎ ůŰȌ 

ŮȖȍȌȎ (-13  ï 99 ) oC ȇŬȆ ŰŬȐȖŰȄŰŬ ŬȊǼŭŮȏůȄȎ ǽȒȎ 1400 rpm . 

Ǫ ȅǽȍȉŬȊůȄ ŮɸȆŰȏȂȐǼȊŮŰŬȆ ȉǽůȒ ŬȂȒȂǾȎ ȇŬȆ ůȏȊŬȂȒȂǾȎ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŮɸŬűǾ ŰȒȊ 

eppendorf s ůŮ ȅŮȍȉŬȆȊȕȉŮȊȄ ɸȈǼȇŬ ŰȄȎ ůȏůȇŮȏǾȎ, ŮȊȗ Ȅ ŬȊǼŭŮȏůȄ ȉǽůȒ ŰȄȎ 

ŭȕȊȄůȄȎ ɸȌȏ ɸȍȌȇŬȈŮǿ Ȅ ɸŮȍȆůŰȍȌűȆȇǾ ȇǿȊȄůȄ ŰȄȎ ȁǼůȄȎ (thermoblock) ȂȖȍȒ 

Ŭɸȕ ǽȊŬȊ ǼȋȌȊŬ ɸŮȍȆůŰȍȌűǾȎ. 

ǭȕȂȒ ŰȒȊ ŬɸȒȈŮȆȗȊ ȅŮȍȉȕŰȄŰŬȎ ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȄȎ ȅǽȍȉŬȊůȄȎ ȉǽůȒ ŮɸŬűǾȎ ŰȒȊ 

eppendorf s ȉŮ ŰȄ ȅŮȍȉŬȆȊȕȉŮȊȄ ɸȈǼȇŬ, Ȅ ɸȍŬȂȉŬŰȆȇǾ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ůŰȌ ŮȇǼůŰȌŰŮ 

ȉǿȂȉŬ ŬɸȌȇȈǿȊŮȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ ǽȊŭŮȆȋȄ ŰȄȎ ůȏůȇŮȏǾȎ. ũȆŬ ŰȌ ȈȕȂȌ ŬȏŰȕ, ɸȍŬȂȉŬŰȌ-

ɸȌȆǾȅȄȇŬȊ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ȉŮ ɸȍȕŰȏɸȌ ȅŮȍȉȕȉŮŰȍȌ ůŰȌ ŮȖȍȌȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆȗȊ ɸȌȏ ȉŬȎ 

ŮȊŭȆŬűǽȍŮȆ (303 -318 ) K, ȉǽůȒ ŮȆůŬȂȒȂǾȎ ŰȌȏ ůŮ eppendorf  ɸȈȄȍȒȉǽȊȌ ȉŮ ȊŮȍȕ 

(ǲŬȍǼȍŰȄȉŬ ǥ). 

 

 

ǨȆȇȕȊŬ 5 -1 . ǴȏůȇŮȏǾ ŭȆŮȋŬȂȒȂǾȎ ɸŮȆȍŬȉǼŰȒȊ (thermomixer  comfort ) . 

 

5.2.3  ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ 

ǥȍȐȆȇǼ ŮȆůǼȂȌȊŰŬȆ ɸŮȍǿɸȌȏ 200 ȉL ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ Ǿ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖ ŭȆŬȈȖŰȄ ȇŬȆ 

ɸŮȍǿůůŮȆŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȌȖ ůŮ safe - lock  eppendorf ŰȒȊ 2 mL. ǵŬ eppendorfs 

ŰȌɸȌȅŮŰȌȖȊŰŬȆ ůŰȌ thermomixer ȕɸȌȏ ȇŬȆ ŬűǾȊȌȊŰŬȆ ȂȆŬ ŬȊǼŭŮȏůȄ ůŰŬ 1400 rpm  

ůŰȄȊ ŮɸȆȅȏȉȄŰǾ ȇǼȅŮ űȌȍǼ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ. ǡůȌ ŭȆŬȈȖŮŰŬȆ ŰȌ ɸȍȌůŰȆȅǽȉŮȊȌ ůŰŮȍŮȕ, 

ɸȍȌůŰǿȅŮŰŬȆ ɸȌůȕŰȄŰŬ ȇŬȆ ŮɸŬȊŬȈŬȉȁǼȊŮŰŬȆ Ȅ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ ǽȒȎ ȕŰȌȏ ɸŬȍŬȉŮǿȊŮȆ ůŰȌ 

ȇǼȅŮ ɸŮǿȍŬȉŬ ǿȃȄȉŬ ȉŮŰǼ ŰȌ ɸǽȍŬȎ ŰȌȏ ȐȍȕȊȌȏ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ. Ǳ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕȎ ŰȌȏ 

ȐȍȕȊȌȏ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ (ȇŬȉɸȖȈȄ ŭȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄȎ) ɸŮȍȆȂȍǼűŮŰŬȆ ůŮ ŮɸȕȉŮȊȄ ɸŬȍǼ-

ȂȍŬűȌ (Ä 5.2.5). 
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ǮŮŰǼ ŰȄȊ ŮɸǿŰŮȏȋȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ, ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŮǿȊŬȆ ǽŰȌȆȉŬ ɸȍȌȎ ɸȌůȌŰȆȇȕ 

ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ. ǥȇȌȈȌȏȅŮǿ űȏȂȌȇǽȊŰȍȄůȄ ŰȒȊ ŭȆŬȈȏȉǼŰȒȊ 

ȂȆŬ 60-90 ŭŮȏŰŮȍȕȈŮɸŰŬ ȂȆŬ ȊŬ ŮȊȆůȐȏȅŮǿ Ȍ űȏůȆȇȕȎ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȕȎ ŰȄȎ ůŰŮȍŮǾȎ ȇŬȆ 

ȏȂȍǾȎ űǼůȄȎ ȇŬȆ ȊŬ ȇŬȅȆȃǼȊȌȏȊ ŰŬ ȕɸȌȆŬ ŬȆȒȍȌȖȉŮȊŬ ůȒȉŬŰǿŭȆŬ. ǴŰȄ ůȏȊǽȐŮȆŬ, 

ȈŬȉȁǼȊŮŰŬȆ ŭŮǿȂȉŬ Ŭɸȕ ŰȌ ȏȂȍȕ ŭȆǼȈȏȉŬ ȉŮ ȉȆȇȍȌɸȆɸǽŰŮȎ, ȌȆ ȌɸȌǿŮȎ ɸȍȌȄ-

ȂȌȏȉǽȊȒȎ ɸȍȌȅŮȍȉŬǿȊȌȊŰŬȆ ůŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŰȌȏ ɸŮȆȍǼȉŬŰȌȎ ȂȆŬ ŬɸȌűȏȂǾ ůŰŮȍŮ-

ȌɸȌǿȄůȄȎ. ǵȌ ȇǼȅŮ ŭŮǿȂȉŬ ŬȍŬȆȗȊŮŰŬȆ ȇŬŰǼȈȈȄȈŬ ȉŮ ȉŮȅŬȊȕȈȄ ȇŬȆ ȌŭȄȂŮǿŰŬȆ ɸȍȌȎ 

ɸȌůȌŰȆȇȕ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ. ũȆŬ ȇǼȅŮ ɸŮǿȍŬȉŬ ȂǿȊȌȊŰŬȆ 4 ȉŮ 6 ŭŮȆȂȉŬŰȌȈȄȑǿŮȎ (Ǿ ȕůŮȎ 

ŬɸŬȆŰȌȖȊŰŬȆ ȗůŰŮ ȊŬ ȈȄűȅŮǿ ŮɸŬȊŬȈǾȑȆȉȄ ȉǽŰȍȄůȄ), ŮȊȗ ȇǼȅŮ ɸŮǿȍŬȉŬ ŮɸŬȊŬ-

ȈŬȉȁǼȊŮŰŬȆ ŰȌȏȈǼȐȆůŰȌȊ ŭȖȌ űȌȍǽȎ. 

 

5.2.4  ǥȊǼȈȏůȄ ȉŮ ǶȂȍǾ ǷȍȒȉŬŰȌȂȍŬűǿŬ ǶȑȄȈǾȎ ǲǿŮůȄȎ (HPLC)  

Ǳ ɸȌůȌŰȆȇȕȎ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕȎ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȂȆŬ ŰȌ ŮȇǼůŰȌŰŮ ȉǿȂȉŬ ɸȍŬȂȉŬ-

ŰȌɸȌȆǾȅȄȇŮ ůŮ ŭȆǼŰŬȋȄ ȏȂȍǾȎ ȐȍȒȉŬŰȌȂȍŬűǿŬȎ ȏȑȄȈǾȎ ŬɸȕŭȌůȄȎ (ǨȆȇȕȊŬ 5-2). Ǫ 

ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊȄ ŭȆǼŰŬȋȄ ŬɸȌŰŮȈŮǿŰŬȆ Ŭɸȕ ȉǿŬ Jusco  PU-1580  ŬȊŰȈǿŬ, ǽȊŬȊ ȏɸŮȍ-

ȆȗŭȌȏȎ űŬůȉŬŰȌůȇȌɸǿŬȎ LC 1200 UV/ vis  ŬȊȆȐȊŮȏŰǾ ȍȏȅȉȆůȉǽȊȌ ůŮ ȉǾȇȌȎ ȇȖȉŬŰȌȎ 

320  nm  ȇŬȆ ȉǿŬ BDS Hypersil  C18  ŰȄȎ Thermo  Scientific  ůŰǾȈȄ HPLC ŭȆŬůŰǼůŮȒȊ 

250 m m  x 4.6  mm  ȉŮ ȉǽȂŮȅȌȎ ůȒȉŬŰȆŭǿȒȊ ɸȈȄȍȒŰȆȇȌȖ ȏȈȆȇȌȖ 5 ȉm .  

 

 

 

ǨȆȇȕȊŬ 5 -2 . ǴȐȄȉŬŰȆȇǾ ŬɸŮȆȇȕȊȆůȄ ŭȆǼŰŬȋȄȎ ȏȂȍǾȎ ȐȍȒȉŬŰȌȂȍŬűǿŬȎ ȏȑȄȈǾȎ ŬɸȕŭȌůȄȎ 
(HPLC)  

Ǳ űǽȍȒȊ ŭȆŬȈȖŰȄȎ ŬɸȌŰŮȈŮǿŰȌ Ŭɸȕ ȉǿȂȉŬ ŬȇŮŰȌȊȆŰȍȆȈǿȌȏ/ȊŮȍȌȖ (80/20 ȇ.ȕ.) 

ȇŬȆ 0.1% ȌȋȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, Ȅ ȍȌǾ ŰȌȏ ŰǽȅȄȇŮ ůŰȌ 1 mL / min  ȇŬȆ Ȅ ŬɸŬŮȍǿȒůǾ ŰȌȏ 

ɸȍŬȂȉŬŰȌɸȌȆǾȅȄȇŮ ȉŮ ɸŬȍȌȐǽŰŮȏůȄ ŬŮȍǿȌȏ ȄȈǿȌȏ (He) . Ǫ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŰȄȎ 

ůŰǾȈȄȎ ŰǽȅȄȇŮ ůŰȌȏȎ 30ȌC ȇŬȆ Ȍ ȕȂȇȌȎ ŰȌȏ ŭŮǿȂȉŬŰȌȎ ŮȆůŬȂȒȂǾȎ ǾŰŬȊ 50ȉL. 

ũȆŬ ŰŬ ŭȖȌ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȌȋǽŬ ɸŬȍŬůȇŮȏǼȃȌȊŰŬȊ ɸȍȕŰȏɸŬ ŭȆŬȈȖȉŬŰŬ ůŮ 

ȉŮȅŬȊȕȈȄ ɸǽȊŰŮ ůȏȂȇŮȊŰȍȗůŮȒȊ ȇŬȆ ȇǼȅŮ űȌȍǼ ɸȍȆȊ ŰȄȊ ŬȊǼȈȏůȄ ŰȒȊ ŭŮȆȂȉǼŰȒȊ 
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ȈŬȉȁŬȊȕŰŬȊ ȇŬȉɸȖȈȄ ŬȊŬűȌȍǼȎ. ǨȊŭŮȆȇŰȆȇǼ, ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ ȉǿŬ ŰȏɸȆȇǾ ȇŬȉɸȖȈȄ 

ŬȊŬűȌȍǼȎ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ȌȏůǿŬ (ǧȆŬȂȍǼȉȉŬŰŬ 5.1 & 5.2). 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5 -1 . ǵȏɸȆȇǾ ȇŬȉɸȖȈȄ ŬȊŬűȌȍǼȎ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ. 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5 -2 . ǵȏɸȆȇǾ ȇŬȉɸȖȈȄ ŬȊŬűȌȍǼȎ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ. 
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5.2.5  ǲȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕȎ ȍȏȅȉȌȖ ŭȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄȎ 

ǥɸȕ ŰȆȎ ŬȍȐȆȇǽȎ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ŭȌȇȆȉǽȎ ǽȂȆȊŮ ŬȊŰȆȈȄɸŰȕ ȕŰȆ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ ŮǿȐŬȊ ŬȏȋȄȉǽȊȌ ȐȍȕȊȌ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ ȇŬȆ Ȍ ȍȏȅȉȕȎ ŭȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄȎ ǾŰŬȊ 

ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȉȆȇȍȕȎ. ũȆŬ ŰȌȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ ŰȌȏ ŬɸŬȆŰȌȖȉŮȊȌȏ ȐȍȕȊȌȏ ŮɸǿŰŮȏȋȄȎ 

ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ, ŭȆŮȋǾȐȅȄ ɸȍȌȇŬŰŬȍȇŰȆȇǾ ȉǽŰȍȄůȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȌȏ ɸȆȌ ŭȆŬȈȏŰȌȖ 

ůŰŮȍŮȌȖ (ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ) ůŮ ǽȊŬ ȏȑȄȈȌȖ ȆȋȗŭȌȏȎ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ (omimBF 4) 

ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ ŰȌȏ ȐȍȕȊȌȏ. ǨȈǾűȅȄůŬȊ ȇŬȆ ŬȊŬȈȖȅȄȇŬȊ ŭŮǿȂȉŬŰŬ ȉŮŰǼ Ŭɸȕ (24, 72, 

120, 144, 168, ȇŬȆ 192) ȗȍŮȎ ŬȊǼŭŮȏůȄȎ ůŮ ůŰŬȅŮȍǾ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ (ŰȄ 

ȐŬȉȄȈȕŰŮȍȄ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ, 303.1 Ǭ). ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ǽŭŮȆȋŬȊ ȕŰȆ Ȅ ŭȆŬűȌȍǼ 

ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ŰȆȉȗȊ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȉŮŰǼ Ŭɸȕ (144, 168 ȇŬȆ 192) ȗȍŮȎ ǾŰŬȊ 

ȉȆȇȍȕŰŮȍȄ Ŭɸȕ 2%, ŮɸȌȉǽȊȒȎ ŰȌ ȐȍȌȊȆȇȕ ɸȈŬǿůȆȌ ŰȒȊ 144 ȒȍȗȊ ȅŮȒȍǾȅȄȇŮ 

ŮɸŬȍȇǽȎ ȂȆŬ ŮɸǿŰŮȏȋȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ ůŮ ȕȈŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. ǴŰȌ 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5-3 ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ Ȅ ȇŬȉɸȖȈȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ 

ůŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ omimBF 4. ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ȉŮ ŰȌȏȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ 

ŭȆŬȈȖŰŮȎ ȁȍǽȅȄȇŮ ȕŰȆ ȉŮŰǼ ŰȆȎ ŭȖȌ ȄȉǽȍŮȎ Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŮǿȐŮ ůŰŬȅŮȍȌɸȌȆȄȅŮǿ. 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5 -3 . ǬŬȉɸȖȈȄ ȍȏȅȉȌȖ ŭȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄȎ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ 
omimBF 4 ůŰȌȏȎ 303.1 Ǭ. 
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5.2.6  ǥɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ůŮ ȆȌȊŰȆȇǼ 

ȏȂȍǼ 

ǱȆ ȉŮŰȍȌȖȉŮȊŮȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ ůŰŬ ǽȋȆ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ 

ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȂȆŬ ŰȌ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇȕ ŮȖȍȌȎ (303-31 8) Ǭ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌȊ 

ǲǿȊŬȇŬ 5-2.  ǬǼȅŮ ŰȆȉǾ ŬȊŰȆɸȍȌůȒɸŮȖŮȆ ŰȄ ȉǽůȄ ŰȆȉǾ ŰȌȏȈǼȐȆůŰȌȊ ŭȖȌ ŬȊŮ-

ȋǼȍŰȄŰȒȊ ɸŮȆȍŬȉǼŰȒȊ ȇŬȆ ŰȌȏȈǼȐȆůŰȌȊ ŰŮůůǼȍȒȊ ŭŮȆȂȉŬŰȌȈȄȑȆȗȊ ŰȌȏ ǿŭȆȌȏ 

ɸŮȆȍǼȉŬŰȌȎ. ǴŰȌȊ ɸǿȊŬȇŬ ŭȄȈȗȊŮŰŬȆ ŮɸǿůȄȎ ȇŬȆ Ȅ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȄ ŰȏɸȆȇǾ ŬɸȕȇȈȆůȄ. ǵŬ 

ǧȆŬȂȍǼȉȉŬŰŬ 5-4 ȇŬȆ 5-5 ŬɸŮȆȇȌȊǿȃȌȏȊ ŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ůŮ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ ȇȈǼůȉŬ 

ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ůŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ, ŮȊȗ 

ůŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5-6 ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ůŮ ȇǼȅŮ ȆȌȊŰȆȇȕ 

ȏȂȍȕ ůŮ ȉǿŬ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȂȆŬ ȉǿŬ ȋŮȇǼȅŬȍȄ ŮȆȇȕȊŬ ŰȄȎ ůŮȆȍǼȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. 

ǲǿȊŬȇŬȎ 5 - 2 . ǵȆȉǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ůŮ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ 

(pCA) ȇŬȆ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (CA) ůŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ůŮ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǽȎ 
ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ȇŬȆ ɸǿŮůȄ p=1 bar . 

ǫȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ T/K  
p CA  CA 

x  Ñ ǵǥa  x  Ñ ǵǥ 

bmimPF 6 

303.1  0.0062  0.00001   0.0012  0.00005  
307.9  0.0071  0.00004   0.0016  0.00004  
312.6  0.0084  0.00028   0.0020  0.00001  
317.4  0.0102  0.00020   0.0024  0.00004  

omimPF 6 

303.1  0.0063  0.00020   0.0014  0.00001  
307.9  0.0074  0.00001   0.0018  0.00002  
312.6  0.0090  0.00020   0.0021  0.00007  
317.4  0.0119  0.00007   0.0024  0.00013  

bmimBF 4 

303.1  0.1951  0.00800   0.1536  0.00330  
307.9  0.2132  0.00620   0.1637  0.00410  
312.6  0.2357  0.00580   0.1706  0.00590  
317.4  0.2513  0.01040   0.1827  0.00110  

omimBF 4 

303.1  0.0803  0.00260   0.0451  0.00010  
307.9  0.0897  0.00230   0.0518  0.00276  
312.6  0.0993  0.00370   0.0569  0.00239  
317.4  0.1100  0.00470   0.0626  0.00162  

bmimTF 2N 

303.1  0.0028  0.00003   0.0003  0.0000039  
307.9  0.0037  0.00013   0.0005  0.0000044  
312.6  0.0042  0.00021   0.0007  0.000027  

317.4  0.0051  0.00006   0.0011  0.000027  

bmimTFO  

303.1  0.1054  0.00450   0.0242  0.00104  
307.9  0.1206  0.0040   0. 0316  0.00037  
312.6  0.1333  0.00210   0.0415  0.00093  
317.4  0.1481  0.00250   0.0541  0.00170  

a ǵǥ ŮǿȊŬȆ Ȅ ŰȏɸȆȇǾ ŬɸȕȇȈȆůȄ 

 

ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ ŮǿȊŬȆ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ŭȆŬȈȏŰȕ Ŭɸȕ ŰȌ 

ȇŬűŮȓȇȕ ůŮ ȕȈŬ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. Ǫ ȏȑȄȈȕŰŮȍȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȇŬȆ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ŰǾȋȄȎ 

ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȉǿŬ ŮȖȈȌȂȄ ŬȆŰǿŬ. ǨɸȆɸȍȕůȅŮŰŬ, ŬȏŰǾ Ȅ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ 

ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŬɸȌŭȌȅŮǿ ůŰȆȎ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǽȎ ŭȆŬȉȌȍȆŬȇǽȎ ȇŬȆ ŮȊŭȌȉȌȍȆŬȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮ-

ɸȆŭȍǼůŮȆȎ ȁǼůŮȆ ŰȄȎ ŭȌȉǾȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ, ŰŬ ȌɸȌǿŬ ŭȆŬűǽȍȌȏȊ ȉȕȊȌ ȒȎ ɸȍȌȎ 

ǽȊŬȊ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ůŰȌ űŬȆȊȌȈȆȇȕ ŭŬȇŰȖȈȆȌ, ȉŮ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ ȊŬ ǽȐŮȆ ǽȊŬ 
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ɸŬȍŬɸǼȊȒ ȏŭȍȌȋȖȈȆȌ. ǵŬ ȏŭȍȌȋȖȈȆŬ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ (ŰȌ ǽȊŬ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ 

ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȇŬȆ ŰŬ ŭȖȌ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ) ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ȅǽůŮȆȎ 

ŬȊǼɸŰȏȋȄȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. ǵȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ ŮǿȊŬȆ ůŮ ȅǽůȄ ȊŬ ůȐȄȉŬŰǿůŮȆ 

ŭŮůȉȌȖȎ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȉŮ ŰȌȊ ŮȇǼůŰȌŰŮ ŭȆŬȈȖŰȄ (ȕŰŬȊ ȇŬȆ ŰŬ ȉȕȍȆŬ ŰȌȏ ŭȆŬȈȖŰȄ 

ǽȐȌȏȊ ǼŰȌȉȌ ŭȕŰȄ-ŭǽȇŰȄ ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ), ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ɸȌȏ ȅŬ ŮȊȆůȐȖůŮȆ ŰȄ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰǼ ŰȌȏ ůŰȌ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊȌ ŭȆŬȈȖŰȄ, ŮȊȗ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ 

ůȐȄȉŬŰǿȃŮȆ ŮȊŭȌȉȌȍȆŬȇȌȖȎ ŭŮůȉȌȖȎ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ŭȖȌ ȏŭȍȌȋȏȈǿȒȊ ŰȌȏ, 

ȂŮȂȌȊȕȎ ɸȌȏ ɸŬȍŮȉɸȌŭǿȃŮȆ ŰȄȊ ŬȊǼɸŰȏȋȄ ŭȆŬȉȌȍȆŬȇȗȊ ŭȏȊǼȉŮȒȊ ȉŮ ŰŬ ȉȕȍȆŬ ŰȌȏ 

ŭȆŬȈȖŰȄ ȇŬȆ ȇŬŰǼ ůȏȊǽɸŮȆŬ ȉŮȆȗȊŮȆ ŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰǼ ŰȌȏ ůŮ ŬȏŰȕȊ. 

ǨȋŬȆŰǿŬȎ ŰȒȊ ɸŬȍȕȉȌȆȒȊ ŭȌȉȗȊ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ, Ȅ ůŮȆȍǼ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŭȆŬűǽȍŮȆ, ȕɸȒȎ ŬȊŬȉŮȊȕŰŬȊ, ŮȈǼȐȆůŰŬĿ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ȉȕȊȌ ȉǿŬ 

ŬȊŰȆůŰȍȌűǾ ůŰȄ ůŮȆȍǼ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ omimBF 4 ȇŬȆ bmimTFO . Ǫ ůŮȆȍǼ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ȌȋȖ ǽȐŮȆ ȒȎ ŮȋǾȎ:  

ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ: 

bmimBF 4 > bmimTFO  > omimBF 4 > omimPF 6 > bmimPF 6 > bmimTF 2N 

ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ: 

bmimBF 4 > omimBF 4 > bmimTFO  > omimPF 6 > bmimPF 6 > bmimTF 2N 

ǥɸȌŭŮȆȇȊȖŮŰŬȆ ȕŰȆ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ ŰŬ ȏŭȍȕűȆȈŬ ŬȊȆȕȊŰŬ BF4
-  ȇŬȆ TFO-  

ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ȇŬȈȖŰŮȍȌȏȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ȇŬȆ ȂȆŬ ŰŬ ŭȖȌ ȌȋǽŬ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŰŬ ŬɸȌŰŮ-

ȈȌȖȉŮȊŬ Ŭɸȕ ŰŬ ȏŭȍȕűȌȁŬ ŬȊȆȕȊŰŬ PF6
- ȇŬȆ TF2N-  ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. ǞȊŬȎ ɸȆȅŬȊȕȎ 

ȈȕȂȌȎ ȂȆŬ ŬȏŰȕ ŰȌ ȂŮȂȌȊȕȎ ŮǿȊŬȆ ȕŰȆ ŰŬ ȏŭȍȕűȆȈŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍȌȖȊ 

ŮȊŰȌȊȕŰŮȍŬ ȉŮ ŰŬ ȌȋǽŬ ȉǽůȒ ŮȆŭȆȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ (ȕɸȒȎ ŭŮůȉȌǿ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ). 

ǴȏȂȇȍǿȊȌȊŰŬȎ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ ŰȌ ǿŭȆȌ bmim +  ȇŬŰȆȕȊ, Ȅ ůŮȆȍǼ ŰȒȊ 

ŬȊȆȕȊŰȒȊ ůŮ ȉŮȆȌȖȉŮȊȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŮǿȊŬȆ: BF4
-  > TFO-  > PF6

-  > TF2N-. ǞŰůȆ ȗůŰŮ 

ȊŬ ŮȋȄȂȄȅŮǿ Ȅ ɸȍȌȇȖɸŰȌȏůŬ ůŮȆȍǼ, ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ ȏɸȕȑȄ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ŰȒȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ 

ȕɸȒȎ, Ȅ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬ ȇŬȆ Ȅ ȆȇŬȊȕŰȄŰŬ ůȐȄȉŬŰȆůȉȌȖ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. ǵŬ ȆȌȊŰȆȇǼ 

ȏȂȍǼ, ȂŮȊȆȇǼ, ȇŬȈȖɸŰȌȏȊ ǽȊŬ ŮȏȍȖ űǼůȉŬ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ȂȆŬ ŰȌ ȈȕȂȌ ŬȏŰȕ 

ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ɸȌȈȖ ȇŬȈȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ȂȆŬ ɸȈȄȅȗȍŬ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ȇŬȆ ŬȊȕȍȂŬȊȒȊ 

ȌȏůȆȗȊ. ǧŮŭȌȉǽȊȌȏ ȕŰȆ ŰŬ ŭȖȌ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ŮǿȊŬȆ ɸȌȈȆȇǽȎ ŮȊȗůŮȆȎ, Ȅ ŭȆŬȈȏ-

ŰȕŰȄŰǼ ŰȌȏȎ ŬȊŬȉǽȊŮŰŬȆ ȊŬ ŮǿȊŬȆ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ůŰŬ ɸȌȈȆȇȕŰŮȍŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. 

ǞȐȌȏȊ ȂǿȊŮȆ ɸȌȈȈǽȎ ɸȍȌůɸǼȅŮȆŮȎ ɸȌůȌŰȆȇȌɸȌǿȄůȄȎ ŰȄȎ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ŭȆǼűȌȍŮȎ ŰŮȐȊȆȇǽȎ, ȕɸȒȎ ŭȆȄȈŮȇŰȍȆȇǾ űŬůȉŬŰȌůȇȌɸǿŬ 

ȉȆȇȍȌȇȏȉǼŰȒȊ (microwave  dielectric  spectroscopy ), ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ȐȍȒȉŬŰȌȂȍŬűǿŬȎ 

ȇŬȆ ŬȊǼȈȏůȄ ȉŮ ȐȍǾůȄ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ ŭȆǼȈȏůȄȎ Abraham  [15, 16] , 

űǼůȉŬŰŬ ŬɸȌȍȍȕűȄůȄȎ ȉŮ ȐȍǾůȄ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȗȊ ůȌȈȁŬŰȌȐȍȒȉȆȇȗȊ ȐȍȒůŰȆȇȗȊ 

(ɸ.Ȑ. Nile  Red ȇŬȆ Reichardt ) [17] . ǲȍȌůɸǼȅŮȆŮȎ ǽȐȌȏȊ ȂǿȊŮȆ, ŮɸǿůȄȎ, ȂȆŬ ŰȌ 

ŭȆŬȐȒȍȆůȉȕ ŰȒȊ ŭȏȊǼȉŮȒȊ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ Ŭɸȕ ŰȆȎ ȏɸȕȈȌȆɸŮȎ ŭȏȊǼȉŮȆȎ ŰȌȏ 

ŰȌɸȆȇȌȖ ȄȈŮȇŰȍȆȇȌȖ ɸŮŭǿȌȏ ȉŮ ȐȍǾůȄ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ ŭȆǼȈȏůȄȎ [18] . ǵŬ ȁȆȁȈȆȌ-

ȂȍŬűȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ŭŮǿȐȊȌȏȊ ȕŰȆ Ȍ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕȎ ŰȄȎ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ ŮǿȊŬȆ ǽȊŬ ɸȌȈȖ ŭȖůȇȌȈȌ ǽȍȂȌ ȇŬȆ Ȅ ůȖȂȇȍȆůȄ ŰȒȊ ŰȆȉȗȊ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ Ŭɸȕ 

ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǽȎ ȉŮȅȕŭȌȏȎ, ȇǼȅŮ ȉǿŬ Ŭɸȕ ŰȆȎ ȌɸȌǿŮȎ ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ŮȏŬȆůȅȄůǿŬ ůŮ ŭȆŬűȌ-

ȍŮŰȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ŰȌȏ ŭȆŬȈȖŰȄ, ůȏȐȊǼ ȌŭȄȂŮǿ ůŮ ŬȊŰȆȇȍȌȏȕȉŮȊŬ ůȏȉɸŮȍǼůȉŬŰŬ 

[19] . 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5 - 4 . ǧȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ůŮ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰŬ 
ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ (a) bmimBF 4, omimBF 4, bmimTFO  ȇŬȆ (b) bmimPF 6, omimPF 6, bmimTF 2N 
ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ůŮ ɸǿŮůȄ p= 1 bar .  

 



ǬŮűǼȈŬȆȌ 5. ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇȕ ȉǽȍȌȎ 

103  

 

 

 

 
 

 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5 -5 . ǧȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ůŮ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x , ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ 
ȏȂȍǼ (a) bmimBF 4, omimBF 4, bmimTFO  ȇŬȆ (b) bmimPF 6, omimPF 6, bmimTF 2N ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ 
ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ůŮ ɸǿŮůȄ p= 1 bar . 
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ǥɸȕ ŰȆȎ ŰȆȉǽȎ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ Carmichael  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂŬŰȗȊ [17], ȌȆ ȌɸȌǿŮȎ 

ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŰȄȇŬȊ ȉŮ ȐȍǾůȄ ŰȄȎ ůȌȈȁŬŰȌȐȍȒȉȆȇǾȎ ȐȍȒůŰȆȇǾȎ Nile  Red, ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ 

Ȅ ŬȇȕȈȌȏȅȄ ůŮȆȍǼ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ŬȊȆȕȊŰȒȊ ȂȆŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ bmim +  ȇŬŰȆȕȊ: BF4
- 

> TF2N-  > PF6
-. ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ȌȆ Chiappe  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [20] , ȌȆ ȌɸȌǿȌȆ ȐȍȄůȆȉȌ-

ɸȌǿȄůŬȊ ȒȎ UV-VIS  ȆȐȊȄȅǽŰȄ ŰȄȊ ȇŮŰȕȊȄ Michler  (MK) ȇŬȆ ŰŮŰȍŬȇȏŬȊȌŬȆȅǽȊȆȌ 

(TCNE), ȉŮ ůŰȕȐȌ ȊŬ ȉŮȈŮŰǾůȌȏȊ ůȖȉɸȈȌȇŬ ŭǽȇŰȄ ȇŬȆ ŭȕŰȄ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ 

ůŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ŬɸǽŭŮȆȋŬȊ ȕŰȆ ŰȌ ŬȊȆȕȊ PF6
-  ůȏȊŮȆůűǽȍŮȆ ůŮ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ 

ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬ Ŭɸȕ ȕŰȆ ŰȌ ŬȊȆȕȊ TF2N-. ǴŰȌ ǿŭȆȌ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ȇŬŰǽȈȄȋŬȊ, ŮɸǿůȄȎ, ȌȆ 

Zhang  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [21] , ȌȆ ȌɸȌǿȌȆ ȐȍȄůȆȉȌɸȌǿȄůŬȊ ŰȄ ȉŮȍȌȇȏŬȊǿȊȄ 

(merocyanine ) ȒȎ ǽȊŬ ŮȉɸŮȆȍȆȇȕ ŭŮǿȇŰȄ ŰȄȎ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȇŬȆ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. ǱȆ Muldoon  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [22]  ǽȐȌȏȊ ȉŮŰȍǾůŮȆ ŰȄȊ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬ 

ȇŬȆ ɸȏȍȄȊȌűȆȈȆȇȕŰȄŰŬ ȉǿŬȎ ůŮȆȍǼȎ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, ȉŮ ȐȍǾůȄ ŭȖȌ ůȌȈȁŬŰȌ-

ȐȍȒȉȆȇȗȊ ȐȍȒůŰȆȇȗȊ ȇŬȆ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ȌŭȄȂȌȖȊ ůŰȄȊ ŬȇȕȈȌȏȅȄ ůŮȆȍǼ 

ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ŬȊȆȕȊŰȌȎ ȂȆŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ ŰȌ ǿŭȆȌ bmim +  ȇŬŰȆȕȊ: BF4
- > TFO-  = 

PF6
-  > TF2N- , ŮȊȗ ŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ bmimPF 6 ŮǿȊŬȆ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ɸȌȈȆȇȕ Ŭɸȕ ŰȌ 

bmimTFO  ůȖȉűȒȊŬ ȉŮ ŰȌȏȎ Singh  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [23] . 

 

 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5 - 6 . ǧȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ůŮ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x , ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ (ȉɸȈŮ ȉɸǼȍŮȎ: 
ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ, ȇȕȇȇȆȊŮȎ ȉɸǼȍŮȎ: ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ) ůŮ ȕȈŬ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ůŰȌȏȎ 303.1 Ǭ. 
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ǭŬȉȁǼȊȌȊŰŬȎ ȏɸȕȑȄ, ŮɸǿůȄȎ, ŰȆȎ ůȌȈȁŬŰȌȐȍȒȉȆȇǽȎ ɸŬȍŬȉǽŰȍȌȏȎ Kamlet -Taft  

ȂȆŬ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŰȌȏ ŰȖɸȌȏ bmim +  X-  (ȕɸȌȏ X-  = BF4
- , TFO- , PF6

- , TF2N-) [18, 

22]  ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ȕŰȆ ůŰȄȊ ɸ* ȇȈǿȉŬȇŬ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ/ȆȇŬȊȕŰȄŰŬȎ ɸȕȈȒůȄȎ Ȅ ůŮȆȍǼ 

ŭȆŬȉȌȍűȗȊŮŰŬȆ ȒȎ ŮȋǾȎ: bmimBF 4 > bmimPF 6 > bmimTFO  > bmimTF 2N. ǴŰȄȊ Ŭ-

ȇȈǿȉŬȇŬ ŭȕŰȄ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ (ȌȋȖŰȄŰŬ) ŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ǽȐȌȏȊ 

ɸŬȍȕȉȌȆŮȎ ŰȆȉǽȎ, ȒȎ ŬȊŬȉǽȊŮŰŬȆ ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȌȏ ǿŭȆȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ, ŮȊȗ ůŰȄȊ ȁ-ȇȈǿȉŬȇŬ 

ŭǽȇŰȄ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ (ȁŬůȆȇȕŰȄŰŬ) Ȅ ůŮȆȍǼ ŮǿȊŬȆ: bmimTFO  > bmimBF 4 > 

bmimTF 2N > bmimPF 6.  

ǵǽȈȌȎ, ŰȌ ɸȆȌ ŬɸȈȕ ɸȌȆȌŰȆȇȕ ȇȍȆŰǾȍȆȌ ȇŬŰǼŰŬȋȄȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȒȎ 

ɸȍȌȎ ŰȄ ŭȄȉȆȌȏȍȂǿŬ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŮǿȊŬȆ Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰǼ ŰȌȏȎ ůŰȌ ȊŮȍȕ. ǥɸȕ 

ŭŮŭȌȉǽȊŬ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ŰȌ ǿŭȆȌ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇȕ ȇŬŰȆȕȊ ȇŬȆ ŭȆǼűȌȍŬ 

ŬȊȆȕȊŰŬ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ Ȅ ŬȇȕȈȌȏȅȄ ůŮȆȍǼ ȏŭȍȌűȆȈȆȇȕŰȄŰŬȎ [24] : BF4
-  > TFO-  >  PF6

- .  

ǥɸȕ ŰŬ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ůȏȊǼȂŮŰŬȆ ŰȌ ůȏȉɸǽȍŬůȉŬ ȕŰȆ ŬȊ ȇŬȆ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŮǿȊŬȆ 

ɸȌȈȖɸȈȌȇȌȆ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ȇŬȆ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ɸȌȆȇǿȈŮȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ŰȕůȌ ȉŮŰŬȋȖ ŰȌȏȎ 

ȕůȌ ȇŬȆ ȉŮ ŰȆȎ ŭȆŬȈȏȉǽȊŮȎ ȌȏůǿŮȎ, Ȅ ůŮȆȍǼ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ɸȌȏ 

ɸȍȌǽȇȏȑŮ Ŭɸȕ ŰȆȎ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ůŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ 

bmim +  ȇŬŰȆȕȊ ȇŬȆ ŰŬ ŰǽůůŮȍŬ ŬȊȆȕȊŰŬ ȁȍǿůȇŮŰŬȆ ȂŮȊȆȇǼ ůŮ ůȏȉűȒȊǿŬ ȉŮ ŰȄ 

ůȐŮŰȆȇǾ ŰȌȏȎ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬ, ȏŭȍȌűȆȈȆȇȕŰȄŰŬ ȇŬȆ ȁŬůȆȇȕŰȄŰŬ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. 

ǴȏȂȇȍǿȊȌȊŰŬȎ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ ŰȌ ǿŭȆȌ ŬȊȆȕȊ, ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ȕŰȆ Ȅ ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ 

ȉǾȇȌȏȎ ŰȄȎ ŬȊȅȍŬȇȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ŰȌȏ ŬȈȇȏȈȆȇȌȖ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŰȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ 

ȌŭȄȂŮǿ ůŮ ȉŮǿȒůȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȒȊ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ŰȌ ȏŭȍȕűȆȈȌ ŬȊȆȕȊ BF4
- , ŮȊȗ ŬȊŰǿȅŮŰŬ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȒȊ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ŰȌ ȏŭȍȕűȌȁȌ ŬȊȆȕȊ PF6
- , ȌŭȄȂŮǿ ůŮ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ. 

Ǫ ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ ȉǾȇȌȏȎ ŰȄȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ Ŭɸȕ ȁȌȖŰȏȈȌ- ůŮ ȕȇŰȏȈȌ-ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ 

ɸȍȌȇŬȈŮǿ ȉŮǿȒůȄ ŰȄȎ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ŰȌȏ ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ [25] . ǧŮŭȌȉǽȊȌȏ ȕŰȆ ŰŬ 

ȉȕȍȆŬ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ ǽȐȌȏȊ ŬȉűȕŰŮȍŬ ȏŭȍȕűȆȈŬ ȇŬȆ ȏŭȍȕűȌȁŬ ŰȉǾȉŬŰŬ, ȅŮȒȍŮǿŰŬȆ 

ȕŰȆ ȂȆŬ ŰŬ ȏŭȍȕűȆȈŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ Ȅ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŬȈȏůǿŭŬ ɸŬȍŮȉɸȌŭǿȃŮȆ ŰȄȊ 

ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄ ȉŮ ŰŬ ȏŭȍȕűȆȈŬ ŰȉǾȉŬŰŬ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ ȇŬȆ Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ȉŮȆȗȊŮŰŬȆ, 

ŮȊȗ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȒȊ ȏŭȍȕűȌȁȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ Ȅ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ȏŭȍȌűȆ-

ȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ŮȊȆůȐȖŮȆ ŰȄȊ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄ ȉŮ ŰŬ ȏŭȍȕűȌȁŬ ŰȉǾȉŬŰŬ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ŰȒȊ 

ȌȋǽȒȊ ȇŬȆ Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ. 

 

5.2.7  ǥɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ůŮ 

ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ 

ǱȆ ȉŮŰȍȌȖȉŮȊŮȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ ůŰȌȏȎ ŭȖȌ ȌȍȂŬ-

ȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ, ŰȄȊ 2-ȉǽȅȏȈȌ-2-ȁȌȏŰŬȊȕȈȄ (t-pentanol ) ȇŬȆ ŰȌȊ ȌȋȆȇȕ ŬȆȅȏ-

ȈŮůŰǽȍŬ (ethyl  acetate ) ȂȆŬ ŰȌ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇȕ ŮȖȍȌȎ (303-318 ) Ǭ ɸŬȍȌȏ-

ůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 5-3. ǬǼȅŮ ŰȆȉǾ ŬȊŰȆɸȍȌůȒɸŮȖŮȆ ŰȄ ȉǽůȄ ŰȆȉǾ ŰȌȏȈǼȐȆůŰȌȊ 

ŭȖȌ ŬȊŮȋǼȍŰȄŰȒȊ ɸŮȆȍŬȉǼŰȒȊ ȇŬȆ ŰȌȏȈǼȐȆůŰȌȊ ŰŮůůǼȍȒȊ ŭŮȆȂȉŬŰȌȈȄȑȆȗȊ ŰȌȏ 

ǿŭȆȌȏ ɸŮȆȍǼȉŬŰȌȎ. ǴŰȌȊ ɸǿȊŬȇŬ ŭȄȈȗȊŮŰŬȆ ŮɸǿůȄȎ ȇŬȆ Ȅ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȄ ŰȏɸȆȇǾ 

ŬɸȕȇȈȆůȄ. ǵȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5-7 ŬɸŮȆȇȌȊǿȃŮȆ ŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ůŮ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ 

ȇȈǼůȉŬ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ůŰȌȏȎ ŭȖȌ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ.  
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ǲǿȊŬȇŬȎ 5 - 3 . ǵȆȉǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ůŮ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ 
(pCA) ȇŬȆ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (CA) ůŰoȏȎ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȌȏȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ, ůŮ 
ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǽȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ȇŬȆ ɸǿŮůȄ p= 1 bar . 

ǧȆŬȈȖŰȄȎ T/K  
p CA  CA 

x  Ñ ǵǥa  x  Ñ ǵǥ 

t -pentanol  

303.1  0.0744  0.0003   0.0184  0.0003  
307.9  0.0774  0.0006   0.0221  0.0001  
312.6  0.0806  0.0016   0.0264  0.0006  
317.4  0.0838  0.0013   0.0295  0.0007  

ethyl acetate  

303.1  0.0148  0.0004   0.0016  0.00001  
307.9  0.0164  0.0003   0.0018  0.00002  
312.6  0.0174  0.0002   0.0021  0.00002  
317.4  0.0191  0.0004   0.0023  0.00001  

a ǵǥ ŮǿȊŬȆ Ȅ ŰȏɸȆȇǾ ŬɸȕȇȈȆůȄ 

 

ǡȉȌȆŬ ȉŮ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȇŬȆ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȒȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ 

ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ Ŭɸȕ ŰȌȏ 

ȇŬűŮȓȇȌȖ, űŬȆȊȕȉŮȊȌ ɸȌȏ ŬɸȌŭǿŭŮŰŬȆ ůŰȆȎ ǿŭȆŮȎ ɸȍȌŬȊŬűŮȍȅŮǿůŮȎ ŬȆŰǿŮȎ, ŭȄȈŬŭǾ, 

ůŰȆȎ ȏȑȄȈȕŰŮȍŮȎ ŰȆȉǽȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ȇŬȆ ŮȊȅŬȈɸǿŬȎ ŰǾȋȄȎ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȇŬȆ ůŰȄ 

ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ŬȊǼɸŰȏȋȄȎ ŮȊŭȌȉȌȍȆŬȇȗȊ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ŭȖȌ 

ȂŮȆŰȌȊȆȇȗȊ ȏŭȍȌȋȏȈǿȒȊ ŬȏŰȌȖ, ɸȌȏ ȈŮȆŰȌȏȍȂŮǿ ɸŬȍŮȉɸȌŭȆůŰȆȇǼ ůŰȄȊ ŬȊǼɸŰȏȋȄ 

ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ȉŮ ŰŬ ȉȕȍȆŬ ŰȌȏ ŮȇǼůŰȌŰŮ ŭȆŬȈȖŰȄ. 

ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰȄ ůŮȆȍǼ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ Ȅ ŰȍȆŰȌŰŬȂǾȎ 

ɸŮȊŰŬȊȕȈȄ ŮǿȊŬȆ ȇŬȈȖŰŮȍȌȎ ŭȆŬȈȖŰȄȎ Ŭɸȕ ŰȌȊ ȌȋȆȇȕ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ, ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ 

ŬȊŬȉŮȊȕȉŮȊȌ ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȄȎ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄȎ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬȎ ŬȊǼɸŰȏȋȄȎ 

ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŰȄȎ ŬȈȇȌȕȈȄȎ ǽȊŬȊŰȆ ŰȌȏ ŮůŰǽȍŬ. 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5 - 7 . ǧȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ůŮ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x , ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȇŬȆ ȇŬűŮȓȇȌȖ 
ȌȋǽȌȎ ůŮ: ( a) 2 -ȉǽȅȏȈȌ-ȁȌȏŰŬȊȕȈȄ ȇŬȆ (b) ȌȋȆȇȕ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ 
ůŮ ɸǿŮůȄ p= 1 bar . 

 

5.2.8  ǴȏȂȇȍȆŰȆȇǾ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ŬɸȕŭȌůȄȎ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ 

ǮǿŬ Ŭɸȕ ŰȆȎ ȁŬůȆȇǽȎ ɸȍȌȔɸȌȅǽůŮȆȎ ɸȌȏ ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ɸȈȄȍȌǿ ǽȊŬȎ ŮȊŬȈȈŬȇŰȆȇȕȎ 

ŭȆŬȈȖŰȄȎ, ȕɸȒȎ ǽȊŬ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ, ȗůŰŮ ȊŬ ŭȖȊŬŰŬȆ ȊŬ ŬȊŰȆȇŬŰŬůŰǾůŮȆ ŰȌȏȎ 

ȇȈŬůȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ŰȒȊ ȁȆȌȉȄȐŬȊȆȇȗȊ ŭȆŮȍȂŬůȆȗȊ ŮǿȊŬȆ ȊŬ ŬȏȋǼȊŮȆ ŰȄȊ ŬɸȕŭȌůȄ 

ŰȄȎ ŭȆŮȍȂŬůǿŬȎ. ǥɸȕ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾȎ ůȇȌɸȆǼȎ Ȅ ŬȖȋȄůȄ ŬȏŰǾ ȆůȌŭȏȊŬȉŮǿ ȉŮ 

ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ. ǴŰȄȊ ŮȊȕŰȄŰŬ ŬȏŰǾ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŰŬ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ 

ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ůŰȌ ůȖȊȌȈȌ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ 

ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȇŬȆ ŮȋǼȂŮŰŬȆ Ȅ ȇŬŰǼŰŬȋȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŬȏŰȗȊ.  

ǡɸȒȎ ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ ȇŬȆ ůŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5-8 Ȅ ȇŬŰǼŰŬȋȄ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ 

ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȉŮ ůŮȆȍǼ ȉŮȆȌȖȉŮȊȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŮǿȊŬȆ: 

ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ:  

bmim BF4 > bmimTFO  > omimBF 4 > t -pentanol  > ethyl  acetate  > omimPF 6 > 

bmimPF 6 > bmimTF 2N 

ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ:  

bmimBF 4 > omimBF 4 > bmimTFO  > t -pentanol  > ethyl  acetate  > omimPF 6 > 

bmimPF 6 > bmimTF 2N 

ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ ȁŬůǿȃȌȊŰŬȆ ůŰŬ ŬȊȆȕȊŰŬ BF4
-  ȇŬȆ TFO- 

ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ȇŬȈȖŰŮȍȌȏȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ ŭȖȌ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ, ȌȆ ȌɸȌǿȌȆ ȉŮ ŰȄ ůŮȆȍǼ 

ŰȌȏȎ ŮǿȊŬȆ ȇŬȈȖŰŮȍȌȆ ŭȆŬȈȖŰŮȎ Ŭɸȕ ŰŬ ȁŬůȆȃȕȉŮȊŬ ůŰŬ ŬȊȆȕȊŰŬ PF6
-  ȇŬȆ TF2N-  

ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. ǥɸȌŭŮȆȇȊȖŮŰŬȆ, ȈȌȆɸȕȊ, ȕŰȆ ȉŮ ŰȄȊ ȇŬŰǼȈȈȄȈȄ ŮɸȆȈȌȂǾ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ȇŬȆ 
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ŬȊȆȕȊŰȌȎ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ůȐŮŭȆŬůŰŮǿ ǽȊŬ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ȉŮ ȏȑȄȈȕŰŮȍȄ ŭȆŬȈȏŰȆȇǾ 

ȆȇŬȊȕŰȄŰŬ ǽȊŬȊŰȆ ŰȒȊ ȇȈŬůȆȇȗȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. 

 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5 - 8 . ǧȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŮȇűȍŬůȉǽȊȄ ȉŮ ŰȌ ȊŮɸǽȍȆȌ ȈȌȂǼȍȆȅȉȌ ŰȌȏ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȌȖ 
ȇȈǼůȉŬŰȌȎ, x , ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ůŰȌȏȎ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȌȏȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ůŰȌȏȎ 303.1 Ǭ. 

 

5.2.9  ǶɸȌȈȌȂȆůȉȕȎ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ŭȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄȎ 

ǴȖȉűȒȊŬ ȉŮ ŰȄȊ ȅŮȒȍǿŬ ŰȌȏ vanôt Hoff, Ȅ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ŭȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄȎ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ 

ȏɸȌȈȌȂȆůŰŮǿ Ŭɸȕ ŰȄȊ ȇȈǿůȄ ŰȄȎ ŮȏȅŮǿŬȎ ɸȌȏ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ Ŭɸȕ ŰȌ ŭȆǼȂȍŬȉȉŬ ŰȌȏ 

ȈȌȂǼȍȆȅȉȌȏ ŰȌȏ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȌȖ ȇȈǼůȉŬŰȌȎ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ (lnx2) ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ 

ŰȌȏ ŬȊŰȆůŰȍȕűȌȏ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ (1/T), ȕɸȌȏ x2 ŮǿȊŬȆ Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŰȄȎ 

ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ ůŮ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ ȇȈǼůȉŬ. ǴŮ ɸȍȕůűŬŰŮȎ ȉŮȈǽŰŮȎ ǽȐȌȏȊ ȂǿȊŮȆ 

ȇǼɸȌȆŮȎ ŰȍȌɸȌɸȌȆǾůŮȆȎ ůŰȄȊ ŮȋǿůȒůȄ ŰȌȏ vanôt Hoff ůŮ ůȐǽůȄ ȉŮ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ 

ŰȄȎ ŮȊȅŬȈɸǿŬȎ ŭȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄȎ. ǴȖȉűȒȊŬ ȉŮ ŰȌȏȎ Krug et al. [26]  Ȅ ŮȊȅŬȈɸǿŬ 

ŭȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄȎ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ȏɸȌȈȌȂȆůŰŮǿ ȁǼůŮȆ ŰȄȎ ůȐǽůȄȎ: 
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ǴŰȄȊ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ŮȋǿůȒůȄ Ȍ ȕȍȌȎ R/o
solnȹH  ŮȇűȍǼȃŮȆ ŰȄȊ ɸȍȕŰȏɸȄ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ŭȆŬȈȏ-

ŰȌɸȌǿȄůȄȎ ŮȊȗ Ȅ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ Thm  ŬɸȌŰŮȈŮǿ ŰȌȊ ŬȍȉȌȊȆȇȕ ȉǽůȌ ŰȒȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆȗȊ ȇŬȆ ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄ ůȐǽůȄ: 

ä
=

=
n

T

n
T

1i i

hm

1
       (5.2)  

ȕɸȌȏ n ŮǿȊŬȆ Ȍ ŬȍȆȅȉȕȎ ŰȒȊ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆȗȊ ɸȌȏ ȉŮȈŮŰȗȊŰŬȆ. ũȆŬ ŰȆȎ ŮȊ ȈȕȂȒ 

ȉŮŰȍǾůŮȆȎ Ȅ ŰȆȉǾ ŰȌȏ Thm  ŮǿȊŬȆ 310.11 Ǭ. 

Ǫ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȒȊ ȉȌȊŰǽȈȒȊ ȂȍŬȉȉȆȇǾȎ ůȏůȐǽŰȆůȄȎ ůŰŬ ŭȆŬȂȍǼȉȉŬŰŬ ŰȄȎ 

ŰȍȌɸȌɸȌȆȄȉǽȊȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ vanôt Hoff ȉŮ ŰŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ 

ŰȄȎ ɸŬȍȌȖůŬȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ ŬɸǽŭȒůŮ ȏȑȄȈȌȖȎ ůȏȊŰŮȈŮůŰǽȎ ůȏůȐǽŰȆůȄȎ ůŮ ȕȈŬ ŰŬ 

ȉǿȂȉŬŰŬ (R2 >  0.98 )  (ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5-9). ǴȏȊŮɸȗȎ, Ȅ ŮȋǿůȒůȄ ŰȌȏ vanôt Hoff ȉɸȌȍŮǿ 

ȊŬ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȄȅŮǿ ȂȆŬ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȄȎ ŮȊȅŬȈɸǿŬȎ ŭȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄȎ ůŰŬ ȉŮȈŮ-

ŰȗȉŮȊŬ ůȏůŰǾȉŬŰŬ. 

Ǫ ȉŮŰŬȁȌȈǾ ŰȄȎ ɸȍȕŰȏɸȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ Gibbs ŭȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄȎ (o
solnGȹ ), 

ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ ůŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ Thm  Ŭɸȕ ŰȄȊ ŮȋǿůȒůȄ: 

KTRG ÖÖ-= hmȹ o
soln        (5.3)  

ȕɸȌȏ K Ȅ ŬɸȌŰǽȉȊȌȏůŬ ɸȌȏ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ Ŭɸȕ ŰȄ ȂȍŬȉȉȆȇǾ ůȏůȐǽŰȆůȄ ŰȌȏ lnx2 ȉŮ ŰȄ 

ŭȆŬűȌȍǼ (1/Tī1/ Thm) (Ǩȋ. 5.1).  

ǵǽȈȌȎ, Ȅ ɸȍȕŰȏɸȄ ŮȊŰȍȌɸǿŬ ŭȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄȎ (o
solnȹS ) ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄ ůȐǽůȄ: 

hm

o
soln

o
solno

soln

ȹȹ
ȹ

T

GH
S

-
=       (5.4)  

ǴŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 5-4 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ɸȍȕŰȏɸŮȎ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǽȎ ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ 

ŭȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ůŮ ȕȈȌȏȎ ŰȌȏȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ. ǹȎ ɸȍȕŰȏɸȄ ȇŬŰǼůŰŬůȄ 

ŬȊŬűȌȍǼȎ ȂȆŬ ŰȌȏȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ȅŮȒȍŮǿŰŬȆ ŰȌ ȆŭŬȊȆȇȕ ŭȆǼȈȏȉŬ ȕɸȌȏ Ȅ 

ůȏȂȇǽȊŰȍȒůȄ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ ŮǿȊŬȆ ȉȌȊǼŭŬ (ȇŬȅŬȍȕ ůŰŮȍŮȕ). ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ Ȅ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬ Gibbs ŮǿȊŬȆ ȅŮŰȆȇǾ ůŮ ȕȈŮȎ ŰȆȎ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ, ɸȌȏ ůȄȉŬǿȊŮȆ ȕŰȆ Ȅ ŭȆǼȈȏůȄ 

ŭŮ ůȏȉȁŬǿȊŮȆ ŬȏȅȕȍȉȄŰŬ. ǥȏŰȕ ȌűŮǿȈŮŰŬȆ ůŰȌ ȂŮȂȌȊȕȎ ȕŰȆ Ȅ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ŭȆŬȈȏŰȌ-

ɸȌǿȄůȄȎ ŮǿȊŬȆ ȅŮŰȆȇǾ ůŮ ȕȈŮȎ ŰȆȎ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ, ŭȄȈŬŭǾ Ȅ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ ŭȆǼȈȏůȄȎ ŮǿȊŬȆ 

ŮȊŭȕȅŮȍȉȄ ȇŬȆ ŮɸȌȉǽȊȒȎ ȕȐȆ ŬȏȅȕȍȉȄŰȄ. ǥɸȕ ŰȄȊ ǼȈȈȄ ȉŮȍȆǼ, Ȅ ŮȊŰȍȌɸǿŬ ŭȆŬȈȏ-

ŰȌɸȌǿȄůȄȎ ŮǿȊŬȆ ŮɸǿůȄȎ ȅŮŰȆȇǾ ůŮ ȕȈŮȎ ŰȆȎ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ, ȂŮȂȌȊȕȎ ɸȌȏ ŭŮǿȐȊŮȆ ȕŰȆ Ȅ 

ŭȆǼȈȏůȄ ŰȒȊ ůŰŮȍŮȗȊ ůŮ ȕȈȌȏȎ ŰȌȏȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ŮȏȊȌŮǿŰŬȆ ŮȊŰȍȌɸȆȇǼ. 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5 -9 . ũȍŬȉȉȆȇǾ ůȏůȐǽŰȆůȄ ȇŬȆ ůȏȊŰŮȈŮůŰǽȎ ůȏůȐǽŰȆůȄȎ ŭȆŬȂȍŬȉȉǼŰȒȊ vanôt Hoff  
ŰȒȊ ůȏůŰȄȉǼŰȒȊ (a) ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ȇŬȆ (b) ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ȉŮ ŰȌȏȎ 
ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȌȏȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ. 

 

RĮ = 0.9914 

RĮ = 0.9805 

RĮ = 0.9939 

RĮ = 1 

RĮ = 0.9813 

RĮ = 0.997 

RĮ = 0.9998 

RĮ = 0.9919 

-6.2

-5.7

-5.2

-4.7

-4.2

-3.7

-3.2

-2.7

-2.2

-1.7

-1.2

-10 -5 0 5 10
ln

 x
 

1/T - 1/T hm  

bmimPF Ϡ 

omimPFϠ 

bmimBF Ϟ 

omimBF Ϟ 

bmimTF ϜN 

bmimTFO

t-pentanol

ethyl acetate

(a)  

RĮ = 0.9922 

RĮ = 0.9808 

RĮ = 0.9919 

RĮ = 0.9929 

RĮ = 0.9956 

RĮ = 0.9998 

RĮ = 0.9906 

RĮ = 0.9918 

-8.2

-7.2

-6.2

-5.2

-4.2

-3.2

-2.2

-1.2

-10 -5 0 5 10

ln
 x

 

1/T - 1/T hm  

bmimPF Ϡ 

omimPFϠ 

bmimBF Ϟ 

omimBF Ϟ 

bmimTF ϜN 

bmimTFO

t-pentanol

ethyl acetate

(b)  
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ǲǿȊŬȇŬȎ 5 - 4 . ǵȆȉǽȎ ɸȍȕŰȏɸȒȊ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȗȊ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ŭȆǼȈȏůȄȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȇŬȆ 
ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ. 

ǧȆŬȈȖŰȄȎ 
ǧGo

soln * /  
(kJĿmol- 1)  

ǵǥa ǧH o
soln /  

(kJĿmol- 1)  
ǵǥ 

ǧSo
soln /  

(JĿmol- 1ĿK-1)  
ǵǥ 

ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ 

bmimPF 6 12.50  0.02  27.9  0.92  49.6  2.91  
omimPF 6 12.32  0.03  35 .3  1.76  74.0  5.58  
bmimBF 4 3.87  0.01  14.4  0.40  34.1  1.27  
omimBF 4 6.09  0.00  17.6  0.04  37.0  0.13  
bmimTF 2N 14.33  0.03  32.4  1.58  58.3  5.01  
bmimTFO  5.34  0.01  18.8  0.36  43.5  1.15  
t -pentanol  6.55  0.01  6.7  0.01  0.4  0.11  

ethyl  
acetate  

10.53  0.01  13.9  0.44  10.7  1.40  

ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ 

bmimPF 6 16.3 8 0.02  38.7  1.21  72.1  3.85  
omimPF 6 16.17  0.02  29.8  1.48  44.0  4.68  
bmimBF 4 4.61  0.01  9.4  0.30  15.6  0.96  
omimBF 4 7.54  0.01  18.1  0.54  34.1  1.72  
bmimTF 2N 19.20  0.03  71.2  1.67  167.6  5.29  
bmimTFO  8.56  0.01  45.1  0.25  117.9  0.78  
t -pentanol  9.65  0.02  26.8  0.92  55.3  2.92  
ethyl  
acetate  

16.11  0.01  20.9  0.67  15.4  2.13  

a  ǵǥ ŮǿȊŬȆ Ȅ ŰȏɸȆȇǾ ŬɸȕȇȈȆůȄ 

*  soln: ŭȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄȎ 

 

5.3  ǮŮȈǽŰȄ ŮɸǿŭȍŬůȄȎ ɸŮȍȆŮȇŰȆȇȕŰȄŰŬȎ ȊŮȍȌȖ ůŰȄ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ 

ũȆŬ ȊŬ ŮǿȊŬȆ ȌȈȌȇȈȄȍȒȉǽȊŬ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ȉŮŰȍǾůŮȒȊ űȏůȆȇȌȐȄȉȆȇȗȊ ȇŬȆ 

ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȗȊ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ, ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ŬȊŬűǽȍŮŰŬȆ ȕȐȆ ȉȕȊȌ Ȅ ȇŬȅŬȍȕŰȄŰŬ ŰȒȊ 

ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȌȖȉŮȊȒȊ ůȇŮȏŬůȉǼŰȒȊ, ŬȈȈǼ ȇŬȆ Ȅ ɸŮȍȆŮȇŰȆȇȕŰȄŰǼ ŰȌȏȎ ůŮ ȊŮȍȕ, 

ȇŬȅȗȎ ȕɸȒȎ ŬȊŬűǽȍȅȄȇŮ ůŰȄȊ ɸŬȍǼȂȍŬűȌ 2.2 Ȅ ɸŮȍȆŮȇŰȆȇȕŰȄŰŬ ȊŮȍȌȖ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ 

ŮɸȄȍŮǼůŮȆ ůŮ ůȄȉŬȊŰȆȇȕ ȁŬȅȉȕ ŰȄȊ ŮȇǼůŰȌŰŮ ȆŭȆȕŰȄŰŬ. ǲȍȌȎ ŰȌȖŰȌ, ůŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ 

ŭȆŬŰȍȆȁǾ ȉŮŰȍǾȅȄȇŮ Ȅ ɸŮȍȆŮȇŰȆȇȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ 

ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ůŮ ȊŮȍȕ ȉŮ ŰȄȊ ȌȂȇȌȉŮŰȍȆȇǾ ȉǽȅȌŭȌ Karl -Fisher  ȇŬȆ 

ȉŮȈŮŰǾȅȄȇŮ, ŮɸǿůȄȎ, Ȅ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŬȏŰǾȎ ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ. 

Ǫ ȁŬůȆȇǾ ŬȍȐǾ ŰȄȎ ȉŮȅȕŭȌȏ Karl -Fisher  ŮǿȊŬȆ Ȅ ŬȊŰǿŭȍŬůȄ ȉŮŰŬȋȖ ȆȒŭǿȌȏ 

(ŰǿŰȈȌȎ) ȇŬȆ ȊŮȍȌȖ ůŮ ŬȈȇȌȌȈȌȖȐȌ ŭȆǼȈȏȉŬ ɸŬȍȌȏůǿŬ ŭȆȌȋŮȆŭǿȌȏ ŰȌȏ ȅŮǿȌȏ ȇŬȆ ȉȆŬȎ 

ŮȋȌȏŭŮŰŮȍȒŰȆȇǾȎ ȁǼůȄȎ. Ǫ ŬȈȇȌȕȈȄ (ROH) ŬȊŰȆŭȍǼ ȉŮ ŰȌ ŭȆȌȋŮǿŭȆȌ ŰȌȏ ȅŮǿȌȏ 

(SO 2) ȇŬȆ ŰȄ ȁǼůȄ (RôN) ɸȍȌȎ ůȐȄȉŬŰȆůȉȕ ŮȊȕȎ ŮȊŭȆǼȉŮůȌȏ ǼȈŬŰȌȎ, ŰȌ ȌɸȌǿȌ ůŰȄ 

ůȏȊǽȐŮȆŬ, ȌȋŮȆŭȗȊŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌ ȆȗŭȆȌ ůŮ ŬȈȇȏȈȌȅŮȆȓȇȕ ǼȈŬȎ (ǨȋǿůȒůȄ 5.5). ǥȏŰǾ Ȅ 

ŬȊŰǿŭȍŬůȄ ȌȋŮǿŭȒůȄȎ ȇŬŰŬȊŬȈȗȊŮȆ ȊŮȍȕ. 

ROH + SO2 + RôN    [ RôNH] SO3R    (5.5)  

[RôNH]SO3R + H 2O + I 2 + RôN 2[RôNH]I + [RôNH]SO4R 

Ǫ ůȏȐȊȕŰŮȍŬ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȌȖȉŮȊȄ ŬȈȇȌȕȈȄ ŮǿȊŬȆ Ȅ ȉŮȅŬȊȕȈȄ, ŮȊȗ ɸȍȕůűŬŰŬ 

ȏɸǼȍȐŮȆ ŰǼůȄ ȐȍǾůȄȎ ŬȆȅŬȊȕȈȄȎ, Ȅ ȌɸȌǿŬ ǽȐŮȆ ŰŬ ɸȈŮȌȊŮȇŰǾȉŬŰŬ ȉȆȇȍȕŰŮȍȄȎ 
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ŰȌȋȆȇȕŰȄŰŬȎ, ůŰŬȅŮȍȕŰŮȍȒȊ ɸȍȌȓȕȊŰȒȊ ŬȊŰǿŭȍŬůȄȎ ȇŬȆ ȂȍȄȂȌȍȕŰŮȍȄȎ ȇȆȊȄŰȆȇǾȎ. 

ǴŰȄȊ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ŬȊŰǿŭȍŬůȄ, ŰȌ ȊŮȍȕ ȉŮ ŰȌ ȆȗŭȆȌ ȇŬŰŬȊŬȈȗȊȌȊŰŬȆ ůŮ ŬȊŬȈȌȂǿŬ 

1:1. ǞŰůȆ, ȕŰŬȊ ȕȈȌ ŰȌ ȊŮȍȕ ȇŬŰŬȊŬȈȒȅŮǿ, Ȅ ɸŬȍȌȏůǿŬ ɸŮȍǿůůŮȆŬȎ ȆȒŭǿȌȏ 

ŬȊȆȐȊŮȖŮŰŬȆ ȉŮ ŰȄ ȁȌǾȅŮȆŬ ȄȈŮȇŰȍȌŭǿȌȏ ɸȌȏ ŭȆŬȅǽŰŮȆ Ȅ ůȏůȇŮȏǾ ȇŬȆ Ȅ ɸȌůȕŰȄŰŬ 

ŰȌȏ ȊŮȍȌȖ ůŰȌ ŭŮǿȂȉŬ ɸȍȌůŭȆȌȍǿȃŮŰŬȆ ȉŮ ȁǼůȄ ŰȌȊ ȕȂȇȌ ŰȌȏ ŰǿŰȈȌȏ ȂȊȒůŰǾȎ 

ȆȇŬȊȕŰȄŰŬȎ, ŭȄȈŬŭǾ ȂȊȒůŰǾȎ ȉǼȃŬȎ ȊŮȍȌȖ ɸȌȏ ŮȋȌȏŭŮŰŮȍȗȊŮȆ 1 ml  ŰǿŰȈȌȏ. Ǫ 

ȆȇŬȊȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ŰǿŰȈȌȏ ŬȊŬȂȍǼűŮŰŬȆ ůŰȄ űȆǼȈȄ ŬȏŰȌȖ, ȒůŰȕůȌ ȂȆŬ ȏȑȄȈǾ ŬȇȍǿȁŮȆŬ, 

ɸȍȌůŭȆȌȍǿȃŮŰŬȆ ȉǽůȒ ɸȍȌŰȖɸȒȊ ŭȆŬȈȏȉǼŰȒȊ. 

5.3.1  ǴȏůȇŮȏǾ ȇŬȆ ŬȊŬȈȗůȆȉŬ  

ǱȆ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ŭȆŮȋǼȂȌȊŰŬȆ ůŰȄ ůȏůȇŮȏǾ Titrator  TitroLine  KF with  Titration  Stand  

TM KF ŰȄȎ ŮŰŬȆȍǿŬȎ SCHOTT Instruments , Ȅ ȌɸȌǿŬ ŬɸȌŰŮȈŮǿŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌȊ ŮɸȆȉǽȍȌȏȎ 

ŮȋȌɸȈȆůȉȕ ɸȌȏ ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ ůŰȄȊ ǨȆȇȕȊŬ 5-3. ǥɸŬȆŰȌȖȉŮȊŬ ŬȊŬȈȗůȆȉŬ ŮǿȊŬȆ Ȍ 

ŰǿŰȈȌȎ ȇŬȆ Ȍ ŭȆŬȈȖŰȄȎ.  

 

ǨȆȇȕȊŬ 5 -3 . ǥȏŰȕȉŬŰȌȎ ŰȆŰȈȌŭȕŰȄȎ TitroLine  KF 

 

5.3.2  ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ 

Ǫ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ ŮǿȊŬȆ ůȐŮŰȆȇǼ ŬɸȈǾ, ŬȏŰȌȉŬŰȌɸȌȆȄȉǽȊȄ ȇŬȆ ȂȍǾȂȌȍȄ. 

ǲȍŬȇŰȆȇǼ Ȍ ȐȍǾůŰȄȎ ŮȆůǼȂŮȆ ɸȌůȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ɸȍȌȎ ŬȊǼȈȏůȄ ȏȈȆȇȌȖ ȉǽůȒ ůȖȍȆȂȂŬȎ 

ůŰȌ ŭȌȐŮǿȌ ŰȆŰȈȌŭȕŰȄůȄȎ, ŰȌ ȌɸȌǿȌ ɸȍȌȄȂȌȏȉǽȊȒȎ ǽȐŮȆ ɸȈȄȍȗůŮȆ ȉŮ ŭȆŬȈȖŰȄ. ǴŰȄ 

ůȏȊǽȐŮȆŬ ȅǽŰŮȆ ůŰȄ ȉȌȊǼŭŬ ȐŮȆȍȆůȉȌȖ ŰȌ ȁǼȍȌȎ ŰȌȏ ŭŮǿȂȉŬŰȌȎ, ŰȌ ȌɸȌǿȌ ǽȐŮȆ 

ȉŮŰȍǾůŮȆ ȉŮ ȃȏȂȕ ŬȇȍȆȁŮǿŬȎ 10-4g. ǵǽȈȌȎ, ȉŮ ŰȌ ɸǼŰȄȉŬ ŮȊȕȎ ɸȈǾȇŰȍȌȏ ȂǿȊŮŰŬȆ 

ŬȏŰȕȉŬŰŬ Ȅ ŰȆŰȈȌŭȕŰȄůȄ ȇŬȆ ŮȉűŬȊǿȃŮŰŬȆ ŰȌ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ůŮ % ȇ.ȁ. ůŰȄȊ ȌȅȕȊȄ. ǱȆ 

ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ŮɸŬȊŬȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ ǽȒȎ ȕŰȌȏ ȈȄűȅŮǿ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǾ ŮɸŬȊŬȈȄȑȆȉȕŰȄŰŬ 

ŰȍȆȗȊ ŭŮȆȂȉǼŰȒȊ (ůűǼȈȉŬ < 3 %). ǹůŰȕůȌ ȏɸǼȍȐȌȏȊ ȇǼɸȌȆŬ ůȄȉŮǿŬ ɸȌȏ ȅǽȈȌȏȊ 

ȉǿŬ ȆŭȆŬǿŰŮȍȄ ɸȍȌůȌȐǾ: 

V Ǳ ȐȍǾůŰȄȎ ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ŮȇŰȆȉǾůŮȆ ŰȄȊ ɸȌůȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ŭŮǿȂȉŬŰȌȎ ɸȌȏ ȅŬ ȈǼȁŮȆ, 

ǽŰůȆ ȗůŰŮ ȂȆŬ ŰȌȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ ŰȌȏ ȊŮȍȌȖ ȊŬ ȇŬŰŬȊŬȈȒȅŮǿ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ Ŭɸȕ 

0.5 mL  ŰǿŰȈȌȏ, ɸȌůȕŰȄŰŬ ɸȌȏ ŮȋŬůűŬȈǿȃŮȆ ŰȄȊ ŬȋȆȌɸȆůŰǿŬ ŰȄȎ ȉǽŰȍȄůȄȎ. 

1. ǧȌȐŮǿȌ ŮȆůŬȂȒȂǾȎ ŭŮǿȂȉŬŰȌȎ ȇŬȆ ŰȆŰȈȌŭȕŰȄůȄȎ 

2. ūȆǼȈȄ ŰǿŰȈȌȏ 

3. ūȆǼȈȄ ŭȆŬȈȖŰȄ 

4. ǞȉȁȌȈȌ ǼȊŰȈȄůȄȎ ȇŬȆ ȌȂȇȌȉǽŰȍȄůȄȎ ŰǿŰȈȌȏ 

5. ǧȌȐŮǿȌ ůȏȈȈȌȂǾȎ ŬɸȌȁȈǾŰȒȊ 

6. ǮȌȍȆŬȇǼ ȇȕůȇȆȊŬ 

7. ǮȌȊǼŭŬ ȈȌȂȆůȉȆȇȌȖ ȇŬȆ ȐŮȆȍȆůȉȌȖ ȉŮ ȌȅȕȊȄ 
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V ǬŬŰǼ ŰȄȊ ŮȆůŬȂȒȂǾ ŰȌȏ ŭŮǿȂȉŬŰȌȎ ůŰȌ ŭȌȐŮǿȌ ŰȆŰȈȌŭȕŰȄůȄȎ, ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ 

ȂǿȊŮŰŬȆ ŬȊŬȍȍȕűȄůȄ ȉŮ ŰȄ ůȖȍȆȂȂŬ, ǽŰůȆ ȗůŰŮ Ȅ ůŰŬȂȕȊŬ ɸȌȏ ɸŬȍŬȉǽȊŮȆ ůŰȄ 

ȁŮȈȕȊŬ, ȊŬ ȉȄȊ ɸǽůŮȆ ŮȇŰȕȎ ŭȌȐŮǿȌȏ ȇŬȆ Ȅ ɸȍŬȂȉŬŰȆȇǾ ȉǼȃŬ ŭȆŬűǽȍŮȆ Ŭɸȕ ŰȄ 

ȉŮŰȍȄȅŮǿůŬ. 

V Ǫ ůȄȉŬȊŰȆȇȕŰŮȍȄ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȎ ɸȌȏ ŮɸȄȍŮǼȃŮȆ ŰȄ ȉǽŰȍȄůȄ ŮǿȊŬȆ Ȅ ȆȇŬȊȕŰȄŰŬ 

ŰȌȏ ŰǿŰȈȌȏ. ǮŮ ȇǼȅŮ ȊǽŬ űȆǼȈȄ ŰǿŰȈȌȏ ɸȌȏ ŰȌɸȌȅŮŰŮǿŰŬȆ ůŰȄ ůȏȊŭŮůȉȌȈȌȂǿŬ, 

ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ȁŬȅȉȌȊȌȉŮǿŰŬȆ Ȍ ŰǿŰȈȌȎ ȉŮ ŰŬ ɸȍȕŰȏɸŬ ŭȆŬȈȖȉŬŰŬ. ǹůŰȕůȌ, ȉŮ ŰȌ 

ɸǽȍŬȎ ŰȌ ȐȍȕȊȌȏ ȇŬȆ ɸŬȍǼ ŰŬ ȉȌȍȆŬȇǼ ȇȕůȇȆȊŬ Ȅ ȆȇŬȊȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ŰǿŰȈȌȏ 

ȉŮȆȗȊŮŰŬȆ, ŮɸȌȉǽȊȒȎ ŮǼȊ Ȍ ŰǿŰȈȌȎ ŭŮȊ ȇŬŰŬȊŬȈȒȅŮǿ ǼȉŮůŬ ȇŬȆ ɸŬȍŬȉŮǿȊŮȆ 

ŬȊȌȆȐŰȕȎ ȂȆŬ ɸŬȍŬɸǼȊȒ Ŭɸȕ ŭȖȌ ŮȁŭȌȉǼŭŮȎ Ȅ ŮɸŬȊǼȈȄȑȄ ȁŬȅȉȌȊȕȉȄůȄȎ 

ȇȍǿȊŮŰŬȆ ŬɸŬȍŬǿŰȄŰȄ. 

V ǥɸŬȍŬǿŰȄŰŮȎ ŮȊǽȍȂŮȆŮȎ ȂȆŬ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ȏȑȄȈǾȎ ŬȇȍǿȁŮȆŬȎ ŮǿȊŬȆ Ȅ ŮȁŭȌȉŬŭȆŬǿŬ 

ȋǾȍŬȊůȄ ŰȒȊ ȉȌȍȆŬȇȗȊ ȇȌůȇǿȊȒȊ, Ȍ ůȏůŰȄȉŬŰȆȇȕȎ ǽȈŮȂȐȌȎ ȂȆŬ ȖɸŬȍȋȄ 

ŭȆŬȍȍȌȗȊ ȇŬȆ Ȍ ɸŮȍȆȌŭȆȇȕȎ ǽȈŮȂȐȌȎ ȇŬȈǾȎ ȈŮȆŰȌȏȍȂǿŬȎ ŰȌȏ ȄȈŮȇŰȍȌŭǿȌȏ ȉŮ 

ɸȍȕŰȏɸŬ ŭȆŬȈȖȉŬŰŬ.  

 

5.3.3  ǥɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ 

ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ȉǽŰȍȄůȄȎ ŰȄȎ ɸŮȍȆŮȇŰȆȇȕŰȄŰŬȎ ȊŮȍȌȖ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ŭȆŬȈȏ-

ŰȗȊ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 5-5. 

ǲǿȊŬȇŬȎ 5 -5 . ǲŮȍȆŮȇŰȆȇȕŰȄŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ůŮ ȊŮȍȕ (% w/ w)  

ǧȆŬȈȖŰȄȎ H 2O ( % w/w)  ǵǥŬ 

ǫȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ 

bmimPF 6 1.35  0.025  
omimPF 6 1.40  0.027  
bmimBF 4 0.97  0.018  
omimBF 4 1.45  0.023  
bmimTF 2N 0.98  0.03 0 
bmimTFO  1.55  0.029  

ǱȍȂŬȊȆȇȌǿ ŭȆŬȈȖŰŮȎ 

t -pentanol  0.06  0.001  
ethyl acetate  0.14  0.001  
Ŭ ǵǥ ŮǿȊŬȆ Ȅ ŰȏɸȆȇǾ ŬɸȕȇȈȆůȄ 

 

ũȆŬ ŰȄ ȉŮȈǽŰȄ ŰȄȎ ŮɸǿŭȍŬůȄȎ ŰȄȎ ɸŮȍȆŮȇŰȆȇȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ůŮ 

ȊŮȍȕ ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ, ŭȆŮȋǾȐȅȄůŬȊ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȉŮ ȐȍǾůȄ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ ɸȌȏ ɸȍȌȄȂȌȏȉǽȊȒȎ ȋȄȍǼȊȅȄȇŬȊ ůŰȌȏȎ 80 ȌC ȏɸȕ ȇŮȊȕ ȂȆŬ 48 ȗȍŮȎ. ǵŬ 

ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȒȊ ȉŮŰȍǾůŮȒȊ ǽŭŮȆȋŬȊ ȕŰȆ Ȅ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ȊŮȍȌȖ ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ 

ŮǿȊŬȆ ŬȉŮȈȄŰǽŬ, ȇŬȅȗȎ ȌȆ ŭȆŬűȌȍǽȎ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȉŮŰȍǾůŮȒȊ ůŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ 

ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆǾȅȄȇŬȊ ȒȎ ŮǿȐŬȊ ȇŬȆ ůŮ ɸȍȌȋȄȍŬȉǽȊŬ, ǾŰŬȊ ŮȊŰȕȎ ŰȄȎ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾȎ 

ŬȊŬůűǼȈŮȆŬȎ. 
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5.4  ǮŮŰȍǾůŮȆȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ŰǾȋȄȎ, ŮȊȅŬȈɸǿŬȎ ŰǾȋȄȎ 

ȇŬȆ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ 

ũȆŬ ŰȄ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾ ȉȌȊŰŮȈȌɸȌǿȄůȄ ɸȌȏ ȅŬ ɸŬȍȌȏůȆŬůŰŮǿ ůŰŬ ŮɸȕȉŮȊŬ 

ȇŮűǼȈŬȆŬ ŬɸŬȆŰŮǿŰŬȆ Ȅ ȂȊȗůȄ ŭȖȌ ȅŮȍȉȌűȏůȆȇȗȊ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ŬȊŰȆȌȋŮȆ-

ŭȒŰȆȇȕĘ Ȅ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȇŬȆ Ȅ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ŰǾȋȄȎ (ȁȈ. ŮȋǿůȒůȄ 3.8 ǬŮűǼȈŬȆȌ 3). ǱȆ 

ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ŬȏŰǽȎ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ůŰȄ ŭȆŮȅȊǾ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ, ŬȈȈǼ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȏȊ ȉŮȂǼȈŮȎ 

ŭȆŬűȌȍǽȎ. ǴŰȄ ȁǼůȄ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ŰȌȏ NIST  [27] , ȂȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ, ŬȊŬűǽȍȌȊŰŬȆ 

ŰȆȉǽȎ ȂȆŬ ŰȌ ȇŬȊȌȊȆȇȕ ůȄȉŮǿȌ ŰǾȋȄȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ ŮȖȍȌȎ (202 -216)  
ȌC. ǱȆ Saldana  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [28]  ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȌȖȊ ȇŬȊȌȊȆȇȕ ůȄȉŮǿȌ ŰǾȋȄȎ 214 ȌC 

ȂȆŬ ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ ȇŬȆ 196 ȌC ȂȆŬ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ, ŰȆȉǽȎ ɸȌȏ ǽȈŬȁŬȊ Ŭɸȕ ŰŬ 

ŰŮȐȊȆȇǼ űȏȈȈǼŭȆŬ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ŬůűŬȈŮǿŬȎ (MSDS) ŰȒȊ ŮŰŬȆȍŮȆȗȊ ɸȍȌȉǾȅŮȆŬȎ ŰȒȊ 

ůȇŮȏŬůȉǼŰȒȊ, ŮȊȗ ȌȆ Park  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [29]  ǽȐȌȏȊ ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŮȆ ŰȌ ȇŬȊȌȊȆȇȕ 

ůȄȉŮǿȌ ŰǾȋȄȎ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ȉŮ ǧȆŬűȌȍȆȇǾ ŪŮȍȉȆŭȌȉŮŰȍǿŬ ǴǼȍȒůȄȎ ůŰȌȏȎ 

232.32 ȌC. ǨȋŬȆŰǿŬȎ ŰȄȎ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ŬȁŮȁŬȆȕŰȄŰŬȎ ȌȆ ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ȇȍǿȅȄȇŬȊ ŬɸŬȍŬǿ-

ŰȄŰŮȎ. ǲȍȌȎ ŰȌȖŰȌ ŭȆŮȋǾȐȅȄ ǧȆŬűȌȍȆȇǾ ŪŮȍȉȆŭȌȉŮŰȍǿŬ ǴǼȍȒůȄȎ (Differential  

Scanning  Calorimetry -DSC) ȂȆŬ ŰŬ ŭȖȌ ȌȋǽŬ.  

ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȒȊ ŮȊ ȈȕȂȒ ȉŮŰȍǾůŮȒȊ ǽŭŮȆȋŬȊ ɸȆȅŬȊǾ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄ ŰȒȊ 

ŭȖȌ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȇŬŰǼ ŰȄȊ ŰǾȋȄ. ǨɸǿůȄȎ, ȌȆ Mota  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [5]  

ɸȍȌůŭȆȕȍȆůŬȊ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȇŬȆ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ŰǾȋȄȎ ɸǽȊŰŮ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ, ǽȊŬ Ůȇ 

ŰȒȊ ȌɸȌǿȒȊ ŮǿȊŬȆ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ, ȂȆŬ ŰȌ ȌɸȌǿȌ ŬȊŬűǽȍȌȏȊ ŬȊǽűȆȇŰȌ 

ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ, ȈȕȂȒ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ȇŬŰǼ ŰȄȊ ŰǾȋȄ. ǵŬ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ŬȏŰǼ ȇŬŰǽůŰȄůŬȊ 

ŬɸŬȍŬǿŰȄŰȌ ŰȌȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ŰȒȊ ŭȖȌ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȉǽůȒ ȅŮȍȉȌůŰŬȅȉȆȇǾȎ ŬȊǼȈȏůȄȎ (Thermogravimetric  Analysis  ï 

TgA) ȂȆŬ ȉǿŬ ȂŮȊȆȇǾ ŭȆŮȍŮȖȊȄůȄ ŰȄȎ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼȎ ŰȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ůŰȄȊ 

ŬȈȈŬȂǾ űǼůȄȎ ŬȈȈǼ ȇŬȆ ȂȆŬ ȊŬ ŮɸȆȁŮȁŬȆȒȅŮǿ Ȅ ŮȂȇȏȍȕŰȄŰŬ Ǿ ȉȄ ŰȄȎ 

ɸȍȌůŭȆȌȍȆȃȕȉŮȊȄȎ Ŭɸȕ ŰȌ DSC ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ȇŬȆ ŮȊȅŬȈɸǿŬȎ ŰǾȋȄȎ.  

5.4.1  ǴȏůȇŮȏǽȎ ȇŬȆ ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ůȏȊȅǾȇŮȎ 

ũȆŬ ŰȄ ǧȆŬűȌȍȆȇǾ ŪŮȍȉȆŭȌȉŮŰȍǿŬ ǴǼȍȒůȄȎ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆǾȅȄȇŮ Ȅ ůȏůȇŮȏǾ Mettler ï 

Toledo DSC1 , ŰȌ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇȕ ŮȖȍȌȎ ůǼȍȒůȄȎ ǾŰŬȊ (50-300)  ȌC, Ȍ ȍȏȅȉȕȎ 

ȅǽȍȉŬȊůȄȎ ŰǽȅȄȇŮ ůŰȌȏȎ 10 ȌC/ min  ȇŬȆ ȍȏȅȉǿůŰȄȇŮ ůȏȊŮȐǾȎ ȍȌǾ ŬȃȗŰȌȏ. ũȆŬ ŰȄ 

ȅŮȍȉȌůŰŬȅȉȆȇǾ ŬȊǼȈȏůȄ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆǾȅȄȇŮ Ȅ ůȏůȇŮȏǾ Mettler ï Toledo TgA/DSC 

1 F/500 Star e System , ŰȌ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇȕ ŮȖȍȌȎ ůǼȍȒůȄȎ ǾŰŬȊ (25-600)  ȌC, Ȍ 

ȍȏȅȉȕȎ ȅǽȍȉŬȊůȄȎ ŰǽȅȄȇŮ ůŰȌȏȎ 10 ȌC/ min  ȇŬȆ ȍȏȅȉǿůŰȄȇŮ ůȏȊŮȐǾȎ ȍȌǾ ŬȃȗŰȌȏ. 

ǬŬȆ ůŰȆȎ ŭȖȌ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ, ŰŬ ŭŮǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ŰȌɸȌȅŮŰǾȅȄȇŬȊ ůŰȆȎ 

ŮȆŭȆȇǽȎ ȇǼȑŮȎ ŬȈȌȏȉȆȊǿȌȏ 70ȉL ŰŬ ȌɸȌǿŬ ȃȏȂǿȃȌȊŰŬȊ ůŮ ȃȏȂȕ ŬȇȍȆȁŮǿŬȎ Ñ10-5 g. Ǫ 

ŬȇȍǿȁŮȆŬ ŰȌȏ ȃȏȂȌȖ ŰȄȎ ůȏůȇŮȏǾȎ Mettler ï Toledo TgA/DSC 1 F/500 Star e 

System  ŮǿȊŬȆ 1ȉg. ǵŬ ɸŮȆȍǼȉŬŰŬ ŮɸŬȊŮȈǾűȅȄůŬȊ ŰȍŮȆȎ űȌȍǽȎ.  

5.4.2  ǥɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ȇŬȆ ǴȐȌȈȆŬůȉȕȎ 

ǵŬ ȅŮȍȉȌȂȍŬűǾȉŬŰŬ ŰȄȎ ŬȊǼȈȏůȄȎ DSC ȂȆŬ ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȇŬȆ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ, 

ȕɸȒȎ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5-10, ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ȉǿŬ ŮȊŭȕȅŮȍȉȄ ȇȌȍȏűǾ Ȅ 
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ȌɸȌǿŬ ŬɸȌŭǿŭŮŰŬȆ ůŰȌ űŬȆȊȕȉŮȊȌ ŰȄȎ ŰǾȋȄȎ. ǹůŰȕůȌ, ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ ȇŬűŮȓ-

ȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ŬȉǽůȒȎ ȉŮŰǼ ŰȄȊ ŮȊŭȕȅŮȍȉȄ ȇȌȍȏűǾ ŰǾȋȄȎ ŮȉűŬȊǿȃŮŰŬȆ ȇŬȆ ȉǿŬ 

ŮȋȗȅŮȍȉȄ ȇȌȍȏűǾ, Ȅ ȌɸȌǿŬ ȏɸȌŭŮȆȇȊȖŮȆ ȕŰȆ ȈŬȉȁǼȊŮȆ ȐȗȍŬ ȇŬȆ ȇǼɸȌȆȌ ǼȈȈȌ 

űŬȆȊȕȉŮȊȌ ŮȇŰȕȎ ŰȄȎ ŰǾȋȄȎ, ǿůȒȎ ȇǼɸȌȆŬ ŬȊŬȇȍȏůŰǼȈȈȒůȄ Ǿ ŬɸȗȈŮȆŬ ȉǼȃŬȎ. 

ǧŮŭȌȉǽȊȌȏ ȕŰȆ ȌȆ ȇȌȍȏűǽȎ ŭŮ ŭȆŬȐȒȍǿȃȌȊŰŬȆ, ŰȌ ŭŮȖŰŮȍȌ űŬȆȊȕȉŮȊȌ ŮȊŭǽȐŮŰŬȆ ȊŬ 

ȈŬȉȁǼȊŮȆ ȐȗȍŬ ŮǿŰŮ ŬȉǽůȒȎ ȉŮŰǼ ŰȌ űŬȆȊȕȉŮȊȌ ŰȄȎ ŰǾȋȄȎ, ŮǿŰŮ ŰŬȏŰȕȐȍȌȊŬ. 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5 - 10 . ǵȏɸȆȇǽȎ ȇŬȉɸȖȈŮȎ ŭȆŬűȌȍȆȇǾȎ ȅŮȍȉȆŭȌȉŮŰȍǿŬȎ ůǼȍȒůȄȎ ȂȆŬ ŰȌ ɸ-
ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ (p-CA)  ȇŬȆ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ (CA).  

ũȆŬ ŰȄȊ ɸŮȍŬȆŰǽȍȒ ŭȆŮȍŮȖȊȄůȄ ŬȏŰȗȊ ŰȒȊ űŬȆȊȌȉǽȊȒȊ, ŬȇȌȈȌȖȅȄůŮ ŪŮȍȉȌ-

ůŰŬȅȉȆȇǾ ǥȊǼȈȏůȄ (TgA) . ǥɸȕ ŰŬ ȂȍŬűǾȉŬŰŬ ȉǼȃŬȎ ȇŬȆ ȍȌǾȎ ȅŮȍȉȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ȂȆŬ 

ŰŬ ŭȖȌ ȌȋǽŬ (ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5-11) ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ȉŮ ŰȄȊ ǽȊŬȍȋȄ ŰȄȎ ŰǾȋȄȎ 

ŮȉűŬȊǿȃŮŰŬȆ ȇŬȆ ŬɸȗȈŮȆŬ ȉǼȃŬȎ. Ǫ ŬɸȗȈŮȆŬ ȉǼȃŬȎ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŬɸȌŭȌȅŮǿ ŬűŮȊȕȎ 

ůŰȄȊ ŮȋǼŰȉȆůȄ ɸŰȄŰȆȇȗȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ɸȌȏ ȁȍǿůȇȌȊŰŬȆ ŮȂȇȈȒȁȆůȉǽȊŬ ůŰȌ ȇȍȏůŰŬȈ-

ȈȆȇȕ ɸȈǽȂȉŬ (ɸ.Ȑ. ȉȕȍȆŬ ȊŮȍȌȖ) ȇŬȆ ȉŮ ŰȄȊ ŰǾȋȄ ŬɸȌŭŮůȉŮȖȌȊŰŬȆ ȇŬȆ ŬűŮŰǽȍȌȏ 

ůŰȄȊ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄ ŰȌȏ ȏȈȆȇȌȖ. 

ǡɸȒȎ űŬǿȊŮŰŬȆ ůŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5-12, Ȅ ŬɸȗȈŮȆŬ ȉǼȃŬȎ ŮȉűŬȊǿȃŮŰŬȆ ůŮ ŭȖȌ 

ůŰǼŭȆŬ ȇŬȆ ȂȆŬ ŰŬ ŭȖȌ ȌȋǽŬ, ŬȍȐȆȇǼ ȉŮ ŰȄȊ ŰǾȋȄ (ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ɸȍȗŰȄȎ ȉǽȂȆůŰȄȎ 

ŬɸȗȈŮȆŬȎ ȉǼȃŬȎ: 236  ȌC ȂȆŬ ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ ȇŬȆ 241  ȌC ȂȆŬ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ) 

ȇŬȆ ŬȇȌȈȌȖȅȒȎ ȉŮŰǼ ŰȄȊ ȌȈȌȇȈǾȍȒůȄ ŬȏŰǾȎ (ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŭŮȖŰŮȍȄȎ ȉǽȂȆůŰȄȎ 

ŬɸȗȈŮȆŬȎ ȉǼȃŬȎ: 388 ȌC ȂȆŬ ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ ȇŬȆ 332  ȌC ȂȆŬ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ). 

ǧŮŭȌȉǽȊȌȏ ȕŰȆ ŰȌ ůȏȊȌȈȆȇȕ ɸȌůȌůŰȕ ŬɸȗȈŮȆŬȎ ȉǼȃŬȎ ŮǿȊŬȆ ȏȑȄȈȕ (90% ȂȆŬ ŰȌ ɸ-

ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ ȇŬȆ 80% ȂȆŬ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ) ůȏȉɸŮȍŬǿȊŮŰŬȆ ȕŰȆ ɸǽȍŬ Ŭɸȕ ȇǼɸȌȆŬ 

ŬȍȐȆȇǾ ŮȋǼŰȉȆůȄ ɸŰȄŰȆȇȗȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ȈŬȉȁǼȊŮȆ ȐȗȍŬ ȇŬȆ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄ. 

ǴŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 5-6 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ȇŬȆ ŮȊȅŬȈɸǿŮȎ ŰǾȋȄȎ ŰȒȊ 

ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ůȖȉűȒȊŬ ȉŮ ŰȄ ȉǽŰȍȄůȄ ǧȆŬűȌȍȆȇǾȎ ŪŮȍȉȆŭȌȉŮŰȍǿŬȎ ǴǼȍȒůȄȎ (DSC) 
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ȇŬȆ ȌȆ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ɸȍȗŰȄȎ ȇŬȆ ŭŮȖŰŮȍȄȎ ȉǽȂȆůŰȄȎ ŬɸȗȈŮȆŬȎ ȉǼȃŬȎ ůȖȉűȒȊŬ ȉŮ 

ŰȄ ȉǽŰȍȄůȄ ŪŮȍȉȌůŰŬȅȉȆȇǾȎ ǥȊǼȈȏůȄȎ (TgA). ǨűȕůȌȊ Ȅ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŰǾȋȄȎ ŮǿȊŬȆ 

ȉȆȇȍȕŰŮȍȄ Ŭɸȕ ŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȉǽȂȆůŰȄȎ ŬɸȗȈŮȆŬȎ ȉǼȃŬȎ ȇŬȆ ȂȆŬ ŰŬ ŭȖȌ ȌȋǽŬ, 

ȉɸȌȍȌȖȉŮ ȊŬ ŭŮȐŰȌȖȉŮ ȕŰȆ Ȅ ȉŮŰȍȌȖȉŮȊȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŬȊǼȈȏůȄȎ DSC 

ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŰȄȎ ŰǾȋȄȎ ȇŬȆ ȕȐȆ ȇǼɸȌȆȌȏ ǼȈȈȌȏ űŬȆȊȌȉǽȊȌȏ. ǡůȌȊ 

ŬűȌȍǼ ůŰȄȊ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ŰǾȋȄȎ, ŬȏŰǾ ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ ȉŮ ȌȈȌȇȈǾȍȒůȄ ŰȄȎ ȇȌȍȏűǾȎ ŰȌȏ 

ȅŮȍȉȌȂȍŬűǾȉŬŰȌȎ DSC ȕŰŬȊ ŬȏŰǾ Ȅ ȇȌȍȏűǾ ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŰȌ ŮȊŭȕȅŮȍȉȌ űŬȆȊȕ-

ȉŮȊȌ ŰȄȎ ŰǾȋȄȎ. ǴŰȄ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊȄ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ɸȌȏ ȉŮ ŰȄȊ ŰǾȋȄ ȈŬȉȁǼȊŮȆ ȐȗȍŬ ȇŬȆ 

ŬɸȌůȖȊȅŮůȄ ŰȌȏ ȏȈȆȇȌȖ, ŭŮ ȉɸȌȍȌȖȉŮ ȊŬ ɸȌȖȉŮ ȕŰȆ Ȅ ȇȌȍȏűǾ ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ȉȕȊȌ 

ůŰȄȊ ŰǾȋȄ ŰȌȏ ŮȇǼůŰȌŰŮ ȌȋǽȌȎ. ǹůŰȕůȌ, ȂǿȊŮŰŬȆ Ȅ ɸŬȍŬŭȌȐǾ ȕŰȆ Ȅ ŰȆȉǾ ŰȄȎ 

ȌȈȌȇȈǾȍȒůȄȎ ŮǿȊŬȆ Ȅ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ŰǾȋȄȎ ŰȌȏ ȇǼȅŮ ůŰŮȍŮȌȖ, ȇŬȅȗȎ Ȅ ŮȊŬȈȈŬȇŰȆȇǾ ȅŬ 

ǾŰŬȊ ȊŬ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůŰŮǿ ȉǽůȒ ŮȊȕȎ ȉȌȊŰǽȈȌȏ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ, ɸȌȏ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ 

ŬȏŰǾ ȅŬ ŮȆůǼȂȌȊŰŬȊ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍŬ ůűǼȈȉŬŰŬ ůŰȌȏȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ. 

 

 
 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5 -11 . ǵȏɸȆȇǾ ȇŬȉɸȖȈȄ ȉǼȃŬȎ (ȇŬȉɸȖȈȄ ȉŬȖȍȌȏ ȐȍȗȉŬŰȌȎ) ȇŬȆ ȍȌǾȎ 
ȅŮȍȉȕŰȄŰŬȎ (ȇŬȉɸȖȈȄ ȇȕȇȇȆȊȌȏ ȐȍȗȉŬŰȌȎ) ȂȆŬ a) ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ ȇŬȆ b) ȂȆŬ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ 
ȌȋȖ. 

(b)  

(a)  
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 5 -12 . ǵȏɸȆȇǾ ȇŬȉɸȖȈȄ ɸȌůȌůŰȆŬǿŬȎ ŬɸȗȈŮȆŬȎ ȉǼȃŬȎ (ȇŬȉɸȖȈȄ ȉŬȖȍȌȏ 
ȐȍȗȉŬŰȌȎ) ȇŬȆ ɸŬȍǼȂȒȂȌȎ ŰȄȎ % ŬɸȗȈŮȆŬȎ ȉǼȃŬȎ (ȇŬȉɸȖȈȄ ȇȕȇȇȆȊȌȏ ȐȍȗȉŬŰȌȎ) ȂȆŬ ŰȌ a) 
ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ ȇŬȆ b) ȂȆŬ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ. 

 

ǲǿȊŬȇŬȎ 5 -6 . ǬŬȊȌȊȆȇȕ ůȄȉŮǿȌ ŰǾȋȄȎ, ŮȊȅŬȈɸǿŬ ŰǾȋȄȎ ȇŬȆ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ ŰȌȏ 
ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ (p-CA) ȇŬȆ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ (CA) ȌȋǽȌȎ ůŮ ɸǿŮůȄ 1 bar . 

 ǥȊǼȈȏůȄ DSC ǥȊǼȈȏůȄ TGA a 

ǴȏůŰŬŰȆȇȕ Tm / oC Ñ ǵǥb ǧfus H  

(kJĿmol- 1) Ñ ǵǥ 

1Ȍ 
ůŰǼŭȆȌTdec / oC 
Ñ ǵǥ 

2Ȍ ůŰǼŭȆȌ  
Tdec / oC Ñ ǵǥ 

pCA 219.2 Ñ 0.3 27.42 Ñ 0.90 236.2 Ñ 0.2 388.3 Ñ 0.4 
CA 232.5 Ñ 0.4 27.68 Ñ 0.13 241.1 Ñ 0.3 332.1 Ñ 0.3 

a ŪŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȉǽȂȆůŰȄȎ ŬɸȗȈŮȆŬȎ ȉǼȃŬȎ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉǽȊȄ Ŭɸȕ ŰȄȊ ɸȍȗŰȄ ɸŬȍǼȂȒȂȌ 
b ǵǥ ŮǿȊŬȆ Ȅ ŰȏɸȆȇǾ ŬɸȕȇȈȆůȄ 

  

(a)  

(b)  
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121  

 ŪŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾ ȉȌȊŰŮȈȌɸȌǿȄůȄ ǬŮűǼȈŬȆȌ 6.

ȉŮ ȉȌȊŰǽȈŬ ŰȌɸȆȇǾȎ ůȖůŰŬůȄȎ 

6.1  ǨȆůŬȂȒȂǾ 

ǵŬ ȉȌȊŰǽȈŬ ŰȌɸȆȇǾȎ ůȖůŰŬůȄȎ ɸȌȏ ȉŮȈŮŰȗȊŰŬȆ ůŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŬŰȍȆȁǾ ŮǿȊŬȆ ŰŬ 

ŭȖȌ ȉȌȊŰǽȈŬ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ȉǽůȒ ůȏůȐǽŰȆůȄȎ ŰȒȊ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ, NRTL ȇŬȆ UNIQUAC , ȌȆ ŮȋȆůȗůŮȆȎ ŰȒȊ ȌɸȌǿȒȊ 

ɸŬȍŬŰǽȅȄȇŬȊ ůŰȌ ǬŮűǼȈŬȆȌ 4 (Ä 4.2.1 & 4.2.2 ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ) ȇŬȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ 

ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŰȌȏ ůȏȊŰŮȈŮůŰȌȖ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ UNIFAC (Ä 4.2.3).  

ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰŬ ȉȌȊŰǽȈŬ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ, ȉŮ ŰȄȊ 

ŮɸȆŰȏȐǾ ȉȌȊŰŮȈȌɸȌǿȄůȄ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ŭȏŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ ŭȖȌ 

ůȄȉŬȊŰȆȇǽȎ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŮȎĘ Ȅ ȐȍǾůȄ ŰȒȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȅǽȊŰȒȊ ȁǽȈŰȆůŰȒȊ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ 

ȂȆŬ ŰȄȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ŰȒȊ ŮȊ ȈȕȂȒ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ůŮ ǼȈȈŮȎ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ȇŬȅȗȎ ȇŬȆ Ȅ ŬȋȆȌɸȌǿȄůȄ ŰȒȊ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ ŰȒȊ ŭȏŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ 

ȂȆŬ ŰȄȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ɸȌȈȏůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ɸȌȏ ɸŮȍȆǽȐȌȏȊ 

ŰȆȎ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŮȎ ŮȊȗůŮȆȎ. ǨɸȆɸȈǽȌȊ, Ŭɸȕ ɸȈŮȏȍǼȎ ȁŬůȆȇǾȎ ǽȍŮȏȊŬȎ Ȅ ŭȆŮȍŮȖȊȄůȄ 

ŰȄȎ ŬɸȕŭȌůȄȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ŬȏŰȗȊ ůȐŮŰȆȇǼ ŬɸȈȗȊ ȉȌȊŰǽȈȒȊ ůŰȄȊ ɸŮȍȆȂȍŬűǾ ŰȄȎ 

ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ɸȌȈȖɸȈȌȇȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ, ȕɸȒȎ ŮǿȊŬȆ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ, ǽȐŮȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍȌ ŮȊŭȆŬűǽȍȌȊ. ǲŬȍȕȈȌ ɸȌȏ ŰŬ ŭȖȌ ȉȌȊŰǽȈŬ ŬȏŰǼ ŭŮ 

ȈŬȉȁǼȊȌȏȊ ȏɸȕȑȄ ůŰȌȐŮȏȉǽȊŬ ȇŬȆ ȉŮ ȋŮȐȒȍȆůŰȌȖȎ ȕȍȌȏȎ ŰȆȎ ȆȌȊŰȆȇǽȎ ŭȏȊǼȉŮȆȎ 

ȇŬȆ ŬȏŰǽȎ ŰȒȊ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ɸȌȏ ȈŬȉȁǼȊȌȏȊ ȐȗȍŬ ůŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ 

ȉǿȂȉŬŰŬ, ŬȈȈǼ ŬȊŰȆȉŮŰȒɸǿȃȌȏȊ ŰȄȊ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȒȊ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ 

ůȏȊȌȈȆȇǼ ȉǽůȒ ŰȌȏ ȏɸȌȈŮȆȉȉŬŰȆȇȌȖ ȕȍȌȏ, űŬǿȊŮŰŬȆ ȊŬ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ŬȋȆȕɸȆůŰŬ 

ȉȌȊŰǽȈŬ ȂȆŬ ŰȄ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾ ȉȌȊŰŮȈȌɸȌǿȄůȄ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ȉŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ŰȕůȌ 

Ŭɸȕ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȄȎ ɸŬȍȌȖůŬȎ ŮűŬȍȉȌȂǾȎ ɸȌȏ ȅŬ ɸŬȍȌȏůȆŬůŰȌȖȊ ůŰȄȊ 

ŮɸȕȉŮȊȄ ŮȊȕŰȄŰŬ, ȕůȌ ȇŬȆ Ŭɸȕ ǼȈȈŮȎ ŮȍȂŬůǿŮȎ [1 -9] .  

Ǫ UNIFAC ŬɸȌŰŮȈŮǿ ŰȌ ɸȈǽȌȊ ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊȌ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȕ ȉȌȊŰǽȈȌ 

ɸȍȕȍȍȄůȄȎ ŰȌȏ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ. ǷȍȄůȆȉȌɸȌȆŮǿŰŬȆ ȇŬŰǼ ȇȕȍȌȊ ȂȆŬ ŰȌȊ 

ɸȍȒŰŬȍȐȆȇȕ ůȐŮŭȆŬůȉȕ ŭȆŮȍȂŬůȆȗȊ. ǵȌ ȁŬůȆȇȕ ɸȈŮȌȊǽȇŰȄȉŬ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ 

UNIFAC ŮǿȊŬȆ ȕŰȆ ȉŮ ŰȄ ȐȍǾůȄ ɸŮȊǾȊŰŬ ɸŮȍǿɸȌȏ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȗȊ ȁŬůȆȇȗȊ ȌȉǼŭȒȊ 

ɸȌȏ ŮǿȊŬȆ ŭȆŬȅǽůȆȉŮȎ ůŰȌȏȎ ɸǿȊŬȇŮȎ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ, ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ȐŰȆůŰŮǿ 

ɸȈȄȅȗȍŬ ŮȊȗůŮȒȊ ɸȌȏ ŬɸŬȊŰȗȊŰŬȆ ůŰȆȎ ŭȆǼűȌȍŮȎ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ. ǹůŰȕůȌ, ȉǽȐȍȆ 

ůŰȆȂȉǾȎ ŭŮ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŮűŬȍȉȌůŰŮǿ ȇŬȅȌȈȆȇǼ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ 

ȉȆȂȉǼŰȒȊ ɸȌȏ ɸŮȍȆǽȐȌȏȊ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. ǧŮŭȌȉǽȊȌȏ ȕŰȆ ȌȆ ŭȆŬȅǽůȆȉŮȎ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ 

ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ŭȆŬűȕȍȒȊ ȇȈŬůȆȇȗȊ ȌȉǼŭȒȊ ǽȐȌȏȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůŰŮǿ 

ȉǽůȒ ůȏůȐǽŰȆůȄȎ ȉǿŬȎ ȉŮȂǼȈȄȎ ȁǼůȄȎ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ, ȂȆŬ ŰȆȎ ɸȌȆȇǿȈŮȎ 

ŮȊȗůŮȆȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȕɸȌȏ ŰŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ 

ŮǿȊŬȆ ůȐŮŰȆȇǼ ɸŮȍȆȌȍȆůȉǽȊŬ, ŭŮȊ ǽȐŮȆ ŬȊŬɸŰȏȐȅŮǿ ŬȇȕȉŬ ǽȊŬȎ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȌȎ ɸǿȊŬȇŬȎ 

ɸȌȏ ȊŬ ȇŬȈȖɸŰŮȆ ŰŬ ŭȆŬȅǽůȆȉŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ ŰȌ ůȖȊȌȈȌ ŰȒȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ 
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ŮȊȗůŮȒȊ. ǹůŰȕůȌ, ǽȐȌȏȊ ȂǿȊŮȆ ɸȍȌůɸǼȅŮȆŮȎ ŮɸǽȇŰŬůȄȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ ȗůŰŮ ȊŬ 

ŮűŬȍȉȕȃŮŰŬȆ ůŮ ȇǼɸȌȆŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ȉŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ȇȏȍǿȒȎ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȉŮ ŬȊȆȕȊŰŬ 

TF2N- , TFO- , BF4
- , ȇŬȆ PF6

-
 ȇŬȆ, ŬȈȈǼ ȌȆ ȉǽȐȍȆ ůŰȆȂȉǾȎ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȅŮǿůŮȎ 

ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ŮǿȊŬȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ɸŮȍȆȌȍȆůȉǽȊŮȎ ȇŬȆ ǽȐȌȏȊ ɸȍȌȇȖȑŮȆ Ŭɸȕ ȉȆȇȍȕ ŬȍȆȅȉȕ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ. ǴȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŬ, ȌȆ Gmehling  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ ȇŬȆ [10]  Ȅ 

Domanska  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [11]  ǽȐȌȏȊ ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŮȆ ɸŬȍŬȉǽŰȍȌȏȎ ȂȆŬ ŰȄȊ 

ŰȍȌɸȌɸȌȆȄȉǽȊȄ UNIFAC  Dortmund . ǨɸǿůȄȎ, ǽȐȌȏȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůŰŮǿ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ 

ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȉŮŰŬȋȖ ȌȉǼŭȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ŭȆŬűȕȍȒȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŮȊȗ-

ůŮȒȊ ȂȆŬ ŰȄȊ ȇȈŬůȆȇǾ UNIFAC [12 -15] , ɸȌȏ ŮɸǿůȄȎ ŮǿȊŬȆ ɸŮȍȆȌȍȆůȉǽȊŮȎ ȇŬȆ ǽȐȌȏȊ 

ɸȍȌȇȖȑŮȆ Ŭɸȕ ȉȆȇȍȕ ŬȍȆȅȉȕ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ. 

ũȆŬ ŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ /  ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŭŮ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ 

ȕȈŮȎ ȌȆ ŬɸŬȆŰȌȖȉŮȊŮȎ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȌȉǼŭȒȊ UNIFAC, 

ŮɸȌȉǽȊȒȎ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŮűŬȍȉȌůŰŮǿ ȉȕȊȌ ȂȆŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ 

/  ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. 

ǴŰȆȎ ŮȊȕŰȄŰŮȎ ɸȌȏ ŬȇȌȈȌȏȅȌȖȊ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȄȎ ɸŮȍȆ-

ȂȍŬűǾȎ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ŰȌȏ ůȏȊȕȈȌȏ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ŭȏŬŭȆȇȗȊ 

ȉȆȂȉǼŰȒȊ ȉŮ ŰŬ ȉȌȊŰǽȈŬ NRTL ȇŬȆ UNIQUAC , ȇŬȅȗȎ ȇŬȆ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ 

ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ŰȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ȉŮ ŰȌȏȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ 

ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC. 

 

6.2  ǥɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ȉŮ ŰŬ ȉȌȊŰǽȈŬ NRTL  & UNIQUAC  

ũȆŬ ŰȄȊ ɸŮȍȆȂȍŬűǾ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ůŰŮȍŮȌȖ-ȏȂȍȌȖ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆǾȅȄȇŬȊ ŰŬ 

ȉȌȊŰǽȈŬ NRTL (Ä 4.2.1) ȇŬȆ UNIQUAC  (Ä 4.2.2). ǵŬ ȉȌȊŰǽȈŬ ŮűŬȍȉȕůŰȄȇŬȊ ůŮ 

ȕȈŬ ŰŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ /  ŭȆŬȈȏŰȗȊ. Ǫ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ 

ǽȂȇŮȆŰŬȆ ůŰȌȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ ŰȒȊ ȁǽȈŰȆůŰȒȊ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ŰȒȊ 

ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȗȊ ȉȌȊŰǽȈȒȊ, ȂȆŬ ŰȆȎ ȌɸȌǿŮȎ ŮȈŬȐȆůŰȌɸȌȆŮǿŰŬȆ Ȅ ŬɸȕȇȈȆůȄ ȉŮŰŬȋȖ 

ŰȒȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉǽȊȒȊ ȇŬȆ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŰȆȉȗȊ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ȂȆŬ ȇǼȅŮ 

ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ. ǱȆ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȌǿ ůȏȊŰŮȈŮůŰǽȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ȉǿȂȉŬ 

ȏɸȌȈȌȂǿȃȌȊŰŬȆ ȉǽůȒ ŰȄȎ ǨȋǿůȒůȄȎ (3.8 ), ȕɸȌȏ ŮȇŰȕȎ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŮȇǼůŰȌŰŮ ŰȆȉǾ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŬɸŬȆŰŮǿŰŬȆ ȇŬȆ Ȅ ŮȆůŬȂȒȂǾ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ȇŬȆ ŮȊȅŬȈɸǿŬȎ ŰǾȋȄȎ 

ȇǼȅŮ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȌȖ, ȆŭȆȕŰȄŰŮȎ ɸȌȏ ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŰȄȇŬȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ (ǬŮűǼȈŬȆȌ 5, 

ǲǿȊŬȇŬȎ 5.6). 

Ǫ ůȏȊǼȍŰȄůȄ ŮȈŬȐȆůŰȌɸȌǿȄůȄȎ (OF) ɸȌȏ ŮűŬȍȉȕȃŮŰŬȆ ȂȆŬ ŰȌȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ 

ŰȒȊ ȁǽȈŰȆůŰȒȊ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ŰȒȊ ȉȌȊŰǽȈȒȊ ŮǿȊŬȆ: 
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ȕɸȌȏ x2  ȇŬȆ Ȃ2 ŮǿȊŬȆ ȌȆ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ŰȆȉǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ 

ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ, Ȃ2,ȏɸȌȈ,  ŮǿȊŬȆ Ȅ ŰȆȉǾ ŰȌȏ ůȏȊŰŮȈŮůŰǾ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ɸȌȏ ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ 

ȂȆŬ x= x2 Ŭɸȕ ŰŬ ŭȖȌ ȉȌȊŰǽȈŬ (Ŭɸȕ ŰȄȊ ǨȋǿůȒůȄ (4.3 )  ȂȆŬ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ NRTL ȇŬȆ 

Ŭɸȕ ŰȄȊ ǨȋǿůȒůȄ (4.6 )  ȂȆŬ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIQUAC) ȇŬȆ n ŮǿȊŬȆ Ȍ ŬȍȆȅȉȕȎ ŰȒȊ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ. 
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ũȆŬ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ NRTL Ȅ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȎ ŰȏȐŬǿŬȎ ȇŬŰŬȊȌȉǾȎ Ŭij=Ŭji  ȅŮȒȍǾȅȄȇŮ ůŮ 

ȕȈŮȎ ŰȆȎ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ ůŰŬȅŮȍǾ ȇŬȆ ǿůȄ ȉŮ 0.2. ǱȆ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ŮɸȆűŬȊŮǿŬȎ (Q) ȇŬȆ 

ȕȂȇȌȏ (R) ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ȂȆŬ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIQUAC  ȏɸȌȈȌȂǿůŰȄȇŬȊ ȂȆŬ ŰȄȊ 

ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȒȊ ȉȌȍȆŬȇȗȊ ŮȊȗůŮȒȊ ȒȎ ŰȌ ǼȅȍȌȆůȉŬ ŰȒȊ ŰȆȉȗȊ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ 

ŮɸȆűŬȊŮǿŬȎ (Qi) ȇŬȆ ȕȂȇȌȏ (Ri)  ŰȒȊ ŭȌȉȆȇȗȊ ȌȉǼŭȒȊ Ŭɸȕ ŰȆȎ ȌɸȌǿŮȎ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊŰŬȆ, 

ȌȆ ȌɸȌǿŮȎ ǽȐȌȏȊ ȏɸȌȈȌȂȆůŰŮǿ ȉŮ ŰȄ ȉǽȅȌŭȌ Bondi  ȇŬȆ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ůŰȄ ŭȄȉȌůǿŮȏůȄ 

ŰȒȊ Hansen  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [16] , ŮȊȗ ȂȆŬ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŮȈǾűȅȄůŬȊ Ŭɸȕ ŰȄ 

ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ. ǥȊŬȈȏŰȆȇȕŰŮȍŬ, ȂȆŬ ŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ bmimTF 2N ȌȆ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ 

ǽȐȌȏȊ ȏɸȌȈȌȂȆůŰŮǿ ȉŮ ŰȄ ȉǽȅȌŭȌ Bondi  Ŭɸȕ ŰȌȏȎ Ryo Kato  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [7] , 

ŮȊȗ ȂȆŬ ŰŬ ȏɸȕȈȌȆɸŬ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ůŰȄ ŭȄȉȌůǿŮȏůȄ ŰȒȊ Tamal  Banerjee ȇŬȆ 

ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [17]  ȇŬȆ ǽȐȌȏȊ ȏɸȌȈȌȂȆůŰŮǿ ȉŮ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŮȊȕȎ ŭȆȄȈŮȇŰȍȆȇȌȖ ȉȌȊŰǽȈȌȏ 

(polarizable continuum model ). ǴŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 6-1 ɸŬȍŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ŬȊŬȈȏŰȆȇǼ ŰȌ ŮǿŭȌȎ 

ȇŬȆ ŰȌ ɸȈǾȅȌȎ ŰȒȊ ŭȌȉȆȇȗȊ ȌȉǼŭȒȊ ɸȌȏ ŬɸŬȍŰǿȃȌȏȊ ȇǼȅŮ ȉȌȍȆŬȇǾ ǽȊȒůȄ ȇŬȆ ȌȆ 

ŬȊŰǿůŰȌȆȐŮȎ ŰȆȉǽȎ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ ŮɸȆűŬȊŮǿŬȎ ȇŬȆ ȕȂȇȌȏ R, Q, ŮȊȗ ůŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 6-2 

ɸŬȍŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ȌȆ ŰȆȉǽȎ ŰȒȊ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ R ȇŬȆ Q ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȄȅǽȊŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ. 

ǲǿȊŬȇŬȎ 6 -1 . ǨǿŭȌȎ ȇŬȆ ɸȈǾȅȌȎ ŭȌȉȆȇȗȊ ȌȉǼŭȒȊ ȂȆŬ ŰȆȎ ȉȌȍȆŬȇǽȎ ŮȊȗůŮȆȎ ȇŬȆ ŬȊŰǿůŰȌȆȐŮȎ 

ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ŮɸȆűŬȊŮǿŬȎ, Q, ȇŬȆ ȕȂȇȌȏ, R. 

ǞȊȒůȄ ǱȉǼŭŬ ǲȈǾȅȌȎ ȌȉǼŭȒȊ R Q 

p-coumaric acid  ACH 4 2.1252  1.6  
 ACOH 1 0.8 952  0.68  
 AC 1 0.3652  0.12  
 CH=CH  1 1.1167  0.867  
 COOH 1 1.3013  1.224  

 ǴȏȊȌȈȆȇȕ ȉȕȍȆȌ 5.8036  4.491  

caffeic acid  ACH 3 1.5939  1.2  
 ACOH 2 1.7904  1.36  
 AC 1 0.3652  0.12  
 CH=CH  1 1.1167  0.867  
 COOH 1 1.3013  1.224  

 ǴȏȊȌȈȆȇȕ ȉȕȍȆȌ 6.1675  4.771  

t -pent anol  CH3 3 2.7033  2.5440  

 CH2 1 0.6744  0.5400  
 C 1 0.2195  0.0000  
 OH 1 1.0000  1.2000  

 ǴȏȊȌȈȆȇȕ ȉȕȍȆȌ 4.5972  4.2840  

ethyl acetate  CH3 1 0.9011  0.8480  
 CH2 1 0.6744  0.5400  
 CH3COO 1 1.9031  1.7280  

 ǴȏȊȌȈȆȇȕ ȉȕȍȆȌ 3.4786  3.1160  

 

ũȆŬ ȇŬȅǽȊŬ Ŭɸȕ ŰŬ 16 ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȌȖ /  ŭȆŬȈȖŰȄ (ȆȌȊŰȆȇȌȖ 

ȏȂȍȌȖ Ǿ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖ ŭȆŬȈȖŰȄ) ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŰȄȇŬȊ ŭȖȌ (2) ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇǼ ŬȊŮ-

ȋǼȍŰȄŰŮȎ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ŰȕůȌ ȂȆŬ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIQUAC  ȕůȌ ȇŬȆ ȂȆŬ 

ŰȌ NRTL, ȌȆ ŰȆȉǽȎ ŰȒȊ ȌɸȌǿȒȊ ȉŬȃǿ ȉŮ ŰŬ ŬɸȕȈȏŰŬ ȉǽůŬ ůȐŮŰȆȇǼ ůűǼȈȉŬŰŬ 

ɸŬȍŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ůŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 6-3.  
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ǲǿȊŬȇŬȎ 6 -2 . ǲŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ŮɸȆűŬȊŮǿŬȎ, Q, ȇŬȆ ȕȂȇȌȏ, R, ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȄȅǽȊŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. 

ǫȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ R Q 

bmimPF 6 
a 11.034  6.958  

omimPF 6 
a 14.23  8.935  

bmimBF 4 
a 10.05 7 6.368  

omimBF 4 
a 13.187  8.357  

bmimTF 2N b 11.2  10.2  
bmimTFO a 12.46  7.518  

a [17]  
b [7]  

 

ǵŬ ŬɸȕȈȏŰŬ ȉǽůŬ ůȐŮŰȆȇǼ ůűǼȈȉŬŰŬ (ǥǮǴǴ) ɸȌȏ ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ Ŭɸȕ ŰȌȊ 

ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȉŮ ŰȆȎ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŮȎ ɸŬȍŬȉǽŰȍȌȏȎ ȂȆŬ ȇǼȅŮ 

ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ ůŰȆȎ ŰǽůůŮȍȆȎ ȉŮȈŮŰȄȅŮǿůŮȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ȏɸȌȈȌȂǿȃȌȊŰŬȆ ȁǼůŮȆ ŰȄȎ 

ŬȇȕȈȌȏȅȄȎ ůȐǽůȄȎ: 

î
ý

î
ü

û

î
í

î
ì

ë

ù
ù

ú

ø

é
é

ê

è

Ö
ö
ö

÷

õ

æ
æ

ç

å -
=AMSS ä

=

n

i

calc

x

xx

n 1 exp

exp
100

1

    (6.2)  

ȕɸȌȏ: xexp  ȇŬȆ xcalc  ŮǿȊŬȆ Ȅ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ȇŬȆ ȏɸȌȈȌȂȆůȉǽȊȄ ŰȆȉǾ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ, 

ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ, ȇŬȆ n ŮǿȊŬȆ Ȍ ŬȍȆȅȉȕȎ ŰȒȊ ůȄȉŮǿȒȊ. 

ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȄȎ ůȏůȐǽŰȆůȄȎ ůȏȊȌȈȆȇǼ ŮǿȊŬȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǼ, 

ȇŬȅȗȎ ŰŬ ȉǽůŬ ůűǼȈȉŬŰŬ ŮǿȊŬȆ ȉȆȇȍȕŰŮȍŬ Ŭɸȕ 5% ůŰŬ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŬ ůȏůŰǾȉŬŰŬ, 

ȉŮ ŮȋŬǿȍŮůȄ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ȉŮ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ bmimTF 2N ȇŬȆ 

bmimTFO  ŰȒȊ ȌɸȌǿȒȊ Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮȆ ŮȊŰȌȊȕŰŮȍȄ ŮȋǼȍŰȄůȄ Ŭɸȕ ŰȄ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ. ũȆŬ ŬȏŰǽȎ ŰȆȎ ŭȖȌ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ ŬɸŬȆŰŮǿŰŬȆ ȐȍǾůȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇǼ 

ŮȋŬȍŰȗȉŮȊȒȊ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȂȆŬ ȉǿŬ ŬȇȍȆȁǾ ůȏůȐǽŰȆůȄ. ǵŬ ŭȖȌ 

ȉȌȊŰǽȈŬ ǽȐȌȏȊ ɸŬȍȕȉȌȆŬ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ, ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIQUAC  ȊŬ ŭǿȊŮȆ 

ŮȈŬűȍȗȎ ȇŬȈȖŰŮȍŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ, ɸȌȏ ŬɸȌŭǿŭŮŰŬȆ ůŰȌ ůȏȊŭȏŬůŰȆȇȕ ȕȍȌ ȉǽůȒ 

ŰȌȏ ȌɸȌǿȌȏ ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ ȏɸȕȑȄ ȌȆ ŭȆŬűȌȍǽȎ ůŰȌ ůȐǾȉŬ ȇŬȆ ŰȌ ȉǽȂŮȅȌȎ ŰȒȊ 

ȉȌȍǿȒȊ. ǱȆ ȏɸȌȈȌȂȆůȉǽȊŮȎ ŰȆȉǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIQUAC  ůŮ 

ůȖȂȇȍȆůȄ ȉŮ ŰȆȎ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȂȆŬ ŰŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ 

ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 6-1 ȇŬȆ ȂȆŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 6-2.  
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ǲǿȊŬȇŬȎ 6 -3 . ǲŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȂȆŬ ŰŬ ȉȌȊŰǽȈŬ UNIQUAC  ȇŬȆ NRTL ȂȆŬ ŰȌȊ 
ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȌȏ ŮȇǼůŰȌŰŮ ŭȆŬȈȖŰȄ (1)  ůŰȌ ŮȇǼůŰȌŰŮ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȕ (2)  ȇŬȆ 
ŬɸȕȈȏŰŬ ȉǽůŬ ůȐŮŰȆȇǼ ůűǼȈȉŬŰŬ ůŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ (ǥǮǴǴ). 

 NRTL  UNIQUAC  

ǧȆŬȈȖŰȄȎ (ǧg 12 / R)/K  ( ǧg 21 / R)/K  ǥǮǴǴ ( ǧu 12 / R)/K  ( ǧu 21 / R)/K  ǥǮǴǴ 

p CA 

bmimPF 6 -195.76  811.03  1.7  -94.91  185.54  1.7  
omimPF 6 366.92  -94.21  4.9  55.08  -7.08  5.1  
bmimBF 4 -1301.63  570.11  1.4  -357.86  182.4  1.3  
omimBF 4 -328.89  -226.05  2.5  26.22  -131.15  0.1  
bmimTF 2N 734.98  -198.26  2.5  110.01  -7.20  2.4  
bmimTFO  -964.23  404.46  0.7  -259.57  106.32  0.9  
t -pentanol  3592.01  -1025.72  3.7  683.59  -38 2.91  0.2  
ethyl 
acetate  

2585.55  -1112.60  7.4  965.55  -399.18  2.4  

ǮǽůȌ ůűǼȈȉŬ 3.1    1.8  

CA 

bmimPF 6 736.31  -48.76  3.4  127.13  -4.99  3.8  
omimPF 6 107.05  1183.92  2.7  -62.17  284.08  2.7  
bmimBF 4 -276.72  -603.84  0.5  12.21  -191.95  0.5  
omimBF 4 467.76  -618.91  0.9  -331.36  437.15  0.9  
bmimTF 2N 1063.19  -58.98  21.3  201.67  -4.43  22.0  
bmimTFO  -460.68  205.44  12.8  -138.01  52.85  13.3  
t -pentanol  -191.48  61.08  1.5  -76.51  24.44  1.6  
ethyl 
acetate  

229.18  3085.36  2.9  -177.36  1895.92  1.0  

ǮǽůȌ ůűǼȈȉŬ 5.8    5.7  
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 6 -1 . ǴȏůȐǽŰȆůȄ ŰȒȊ ŭȆŬȈȏŰȌŰǾŰȒȊ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ 
(a) bmimBF 4, omimBF 4, bmimTFO ȇŬȆ (b) bmimPF6, ȌmimPF6, bmimTF 2N ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ 
UNIQUAC.  
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 6 - 2 . ǴȏůȐǽŰȆůȄ ŰȒȊ ŭȆŬȈȏŰȌŰǾŰȒȊ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ (a) 
bmimBF 4, omimBF 4, bmimTFO  ȇŬȆ (b) bmimPF 6, ȌmimPF 6, bmimTF 2N ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ 
UNIQUAC . 
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ǨɸȆɸȈǽȌȊ ȉŮȈŮŰǾȅȄȇŮ Ȅ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ȕȍȌȏ ǧCp (ŭȆŬűȌȍǼ ŰȒȊ 

ȅŮȍȉȌȐȒȍȄŰȆȇȌŰǾŰȒȊ ůŰȄȊ ȏȂȍǾ ȇŬȆ ůŰŮȍŮǾ űǼůȄ) ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ (ǨȋǿůȒůȄ 

3.7). ǨȋŬȆŰǿŬȎ ŰȄȎ ǽȈȈŮȆȑȄȎ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ, Ȅ ŰȆȉǾ ŰȌȏ ȕȍȌȏ ǧCp 

ȏɸȌȈȌȂǿůŰȄȇŮ ȉǽůȒ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŰȒȊ Cp
L ȇŬȆ Cp

S ȉŮ ŰȄ ȉǽȅȌŭȌ ůȏȊŮȆůűȌȍǼȎ 

ȌȉǼŭȒȊ ŰȒȊ Ruzicka and Domalski  [18,  19]  ȇŬȆ ŰȄ ȉǽȅȌŭȌ ŰȒȊ Goodman  ȇŬȆ 

ůȏȊŮȍȂŬŰȗȊ [20] , ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ. ǱȆ ŰȆȉǽȎ ȂȆŬ ŰȆȎ ȅŮȍȉȌȐȒȍȄŰȆȇȕŰȄŰŬȎ ȂȆŬ ŰŬ ŭȖȌ 

ȌȋǽŬ ɸŬȍŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ůŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 6-4. ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȄȎ ůȏůȐǽŰȆůȄȎ ȉŮ ȐȍǾůȄ 

ŰȌȏ ȕȍȌȏ ǧCp ŭȏůŰȏȐȗȎ ŭŮ ȁŮȈŰȆȗȊȌȊŰŬȆ, ŬȊŰȆȅǽŰȒȎ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍŮȎ 

ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ. ǨȊŭŮȆȇŰȆȇǼ ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ Ȅ ůȏůȐǽŰȆůȄ ŰȌȏ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ 

ȌȋǽȌȎ ȉŮ ŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ bmimTF 2N ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIQUAC  ȉŮ ȐȍǾůȄ ŰȌȏ ȕȍȌȏ 

ȇŬȆ ůȏȂȇȍǿȊŮŰŬȆ ȉŮ ŰȄ ůȏůȐǽŰȆůȄ ȕɸȌȏ Ȍ ȕȍȌȎ ɸŬȍŬȈŮǿɸŮŰŬȆ (ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 6-3).  

 

ǲǿȊŬȇŬȎ 6 -4 . ǵȆȉǽȎ ȅŮȍȉȌȐȒȍȄŰȆȇȕŰȄŰŬȎ ȏȂȍǾȎ ȇŬȆ ůŰŮȍŮǾȎ űǼůȄȎ ȂȆŬ ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȇŬȆ 
ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ. 

ǥȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȕ Cp
L / Jmol ī1Kī1  Cp

S / Jmol ī1Kī1  

ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ 406  357  
ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ 432  309  

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 6 -3 . ǴȏůȐǽŰȆůȄ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ȉŮ ŰȌ 
ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ bmimTF 2N ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIQUAC  ȉŮ ȇŬȆ ȐȒȍǿȎ ŰȄ ȐȍǾůȄ ŰȌȏ ȕȍȌȏ ǧCp.  
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6.3  ǥɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC  

ũȆŬ ŰȄȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ, ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ 

ȇŬȆ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ůŰȄȊ ŰȍȆŰȌŰŬȂǾ ɸŮȊŰŬȊȕȈȄ ȇŬȆ ůŰȌȊ ȌȋȆȇȕ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ 

ŮűŬȍȉȕůŰȄȇŮ Ȅ ȇȈŬůȆȇǾ UNIFAC [16]  ȇŬȆ Ȅ ŰȍȌɸȌɸȌȆȄȉǽȊȄ UNIFAC Dortmund  

[21] . Ǳ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȕȎ ŰȒȊ ŮȊȗůŮȒȊ ůŮ ȌȉǼŭŮȎ ȇŬȆ ȌȆ ŰȆȉǽȎ ŰȒȊ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ ȕȂȇȌȏ 

(R) ȇŬȆ ŮɸȆűŬȊŮǿŬȎ (Q) ŰŬȏŰǿȃȌȊŰŬȆ ȉŮ ŰŬ ůŰȌȆȐŮǿŬ ɸȌȏ ɸŬȍȌȏůȆǼůŰȄȇŬȊ ůŰȌȊ 

ǲǿȊŬȇŬ 6-1. ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 6-5 ȉŮ ŰȄ ȉȌȍűǾ 

ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȌȖ ȇȈǼůȉŬŰȌȎ, x, ȇŬȆ ɸŬȍŬŰǿȅŮȊŰŬȆ, ŮɸǿůȄȎ, ŰŬ ŬɸȕȈȏŰŬ ůȐŮŰȆȇǼ 

ůűǼȈȉŬŰŬ ŰȒȊ ŰȆȉȗȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ůŮ ůȐǽůȄ ȉŮ ŰŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ, ůȖȉűȒȊŬ ȉŮ ŰȄȊ 

ŬȇȕȈȌȏȅȄ ŮȋǿůȒůȄ: 

100
exp

exp
Ö
ö
ö

÷

õ

æ
æ

ç

å -
=ASS

x

xx calc

      (6.3 )  

ȕɸȌȏ xexp  ȇŬȆ xcalc  ŮǿȊŬȆ Ȅ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ȇŬȆ ȏɸȌȈȌȂȆȃȕȉŮȊȄ ȉŮ ŰȄ UNIFAC ŰȆȉǾ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ, ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ.  
 

Ǫ ȇȈŬůȆȇǾ UNIFAC ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ůŮ ŬȊŰǿȅŮůȄ ȉŮ ŰȌ ɸŮǿȍŬȉŬ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌȊ ȌȋȆȇȕ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŰȍŰȌŰŬȂǾ 

ɸŮȊŰŬȊȕȈȄ, ȉŮ ŮȋŬǿȍŮůȄ ŰȄ ȐŬȉȄȈȕŰŮȍȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ. ǥȊŰǿȅŮŰŬ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ůȒůŰǼ 

ŰȄ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȄȊ ŰȍȆŰȌŰŬȂǾ ɸŮȊŰŬȊȕȈȄ Ŭɸȕ 

ŰȌȊ ȌȋȆȇȕ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ, ȉŮ ŮȋŬǿȍŮůȄ ŰȄȊ ȏȑȄȈȕŰŮȍȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ. 

ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰȄȊ ŰȍȌɸȌɸȌȆȄȉǽȊȄ UNIFAC-Dortmund , Ȅ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ŮǿȊŬȆ 

ůȒůŰǾ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄ ůŮȆȍǼ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ ɸ-

ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ŮȊȗ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ŰȄȊ ŬȊŰǿȅŮŰȄ ůŮȆȍǼ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ 

ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ. ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ȉŮ ŰŬ ŭȖȌ ȉȌȊŰǽȈŬ ůŰȆȎ 

ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŮȎ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ ŭŮȊ ŮǿȊŬȆ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǼ. 
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ǲǿȊŬȇŬȎ 6 -5 . ǥɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ȉŮ ŰȄȊ ȇȈŬůȆȇǾ UNIFAC  ȇŬȆ ŰȄȊ ŰȍȌɸȌɸȌȆȄȉǽȊȄ 
UNIFAC -Dortm und. ǧȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ůŮ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ 
(pCA) ȇŬȆ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (CA) ůŰȌȏȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ. 

Original UNIFAC  

  p CA CA 

ǧȆŬȈȖŰȄȎ T/K  x  ǥǴǴ x  ǥǴǴ 

t -pentanol  303.05  0.0562  24.4  0.0886  381.4  
 307.85  0.0609  21.3  0.0927  319.3  
 312.55  0.0658  18.3  0.0969  266.9  
 317.35  0.0712  15.1  0.1014  243.7  

ethyl acetate  303.05  0.0561  279.1  0.0863  5293.1  
 307.85  0.0618  276.8  0.0915  4981.7  
 312.55  0.0678  289.7  0.0969  4512.4  
 317.35  0.0744  289.5  0.1027  4365.2  

UNIFAC - Dortmund  

t -pentanol  30 3.05  0.0124  83.3  0.0142  22.9  
 307.85  0.0158  79.6  0.0182  17.8  
 312.55  0.0199  75.3  0.0228  13.7  
 317.35  0.0249  70. 3 0.0283  4.2  

ethyl acetate  303.05  0.0005  96.6  0.0694  4240.0  
 307.85  0.0006  96.1  0.0753  4082.2  
 312.55  0.0008  95.4  0.0813  3773.3  
 317.35  0. 0010  94.6  0.0879  3721.3  
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 ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ ǬŮűǼȈŬȆȌ 7.

űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO -RS 

7.1  ǨȆůŬȂȒȂǾ 

ǥɸȕ ŰȆȎ ȉǽȐȍȆ ůǾȉŮȍŬ ŮűŬȍȉȌȂǽȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS ůŮ ȉǿȂȉŬŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ ŮȋǼȂȌȊŰŬȆ ȅŮŰȆȇǼ ůȏȉɸŮȍǼůȉŬŰŬ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄ ŭȏȊŬȉȆȇǾ ŰȄȎ ȉŮȅȕŭȌȏ ŬȏŰǾȎ 

ȂȆŬ ȊŬ ŬɸȌŰŮȈǽůŮȆ ǽȊŬ ŬȋȆȕɸȆůŰȌ ŮȍȂŬȈŮǿȌ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ, ŰȌȏȈǼȐȆůŰȌȊ ȂȆŬ ǽȊŬȊ 

ŬȍȐȆȇȕ ůȐŮŭȆŬůȉȕ ȁŬůȆȃȕȉŮȊȌ ůŮ ɸȌȆȌŰȆȇǼ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ. Ǫ ŭȄȉȌůǿŮȏůȄ ŰȒȊ 

Diedenhofen  ȇŬȆ Klamt  [1]  ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȉǿŬ ŮȋŬȆȍŮŰȆȇǾ ŬȊŬůȇȕɸȄůȄ ŰȒȊ ŮűŬȍȉȌȂȗȊ 

ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ ŬȏŰȌȖ ȂȆŬ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŭȆŬűȕȍȒȊ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȗȊ 

ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ȉŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. ǴȏȊȌɸŰȆȇǼ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ǽȐŮȆ 

ŮűŬȍȉȌůŰŮǿ ȂȆŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ůȏȊŰŮȈŮůŰȗȊ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ǼɸŮȆȍȄȎ ŬȍŬǿȒůȄȎ ȌȍȂŬ-

ȊȆȇȗȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ (ŬȈȇŬȊǿȒȊ, ŬȈȇŮȊǿȒȊ, ŬȈȇȏȊǿȒȊ, ŬȈȇȌȌȈȗȊ, ȇŮŰȌȊȗȊ, 

ŬȍȒȉŬŰȆȇȗȊ ŮȊȗůŮȒȊ) ůŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ [2 -4] , ȂȆŬ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ȉȆȂȉǼŰȒȊ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ȊŮȍȕ [5 -10] , ȂȆŬ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-

ȏȂȍȌȖ ŭȏŬŭȆȇȗȊ, ŰȍȆŬŭȆȇȗȊ ȇŬȆ ŰŮŰȍŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ/ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ 

ŭȆŬȈȏŰȗȊ [11 -15] , ȂȆŬ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ŬŰȉȌȖ-ȏȂȍȌȖ, ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ 

ȂȆŬ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȌȖȎ ŬȃŮȌŰȍȌɸȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ȉŮ ȐȍǾůȄ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ [16 -23] , ȂȆŬ 

ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ůŰŮȍŮȌȖ-ȏȂȍȌȖ [24, 25] , ȂȆŬ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ 

ɸŰȄŰȆȇȗȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȇŬȆ ȂȆŬ ůŰŬȅŮȍǽȎ Henry  ŬŮȍǿȒȊ (ɸ.Ȑ. CO2, CH4, N2) 

ůŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ [26 -31] , ȂȆŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ɸȏȇȊȌŰǾŰȒȊ ȇŬȆ ȉȌȈŬȍȆȇȗȊ ȕȂȇȒȊ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ [32] . ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ůŰȆȎ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŮȎ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ ŮǿȊŬȆ 

ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ŮȊȅŬȍȍȏȊŰȆȇǼ, ȇŬȅȗȎ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ŮǿȊŬȆ ůȏȊǾȅȒȎ ȆȇŬȊȕ ȊŬ ŬɸȌŭȗůŮȆ ŰȄȊ 

ɸȌȆȌŰȆȇǾ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ ŰȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ, ɸŬȍȕȈȌ ɸȌȏ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸŬȍŬȉŮŰȍȌɸȌǿȄůǾ ŰȌȏ 

ŭŮȊ ǽȐȌȏȊ ůȏȉɸŮȍȆȈȄűȅŮǿ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ [1] . ǲȌůȌŰȆȇǼ ŰŬ 

ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŮǿȊŬȆ ŮɸǿůȄȎ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǼ ȂȆŬ ŰȌȏȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ůȏȊŰŮȈŮůŰȗȊ 

ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ůŮ ǼɸŮȆȍȄ ŬȍŬǿȒůȄ, ŮȊȗ ůŮ ȉǿȂȉŬŰŬ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȒȊ ůȏȂȇŮȊŰȍȗůŮȒȊ 

ŰȄȎ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ ȂŮȊȆȇǼ ŬȏȋȄȉǽȊŮȎ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ. 

ǵȌ ȂŮȂȌȊȕȎ ȕŰȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȉȌȊŬŭȆȇǾ ȉǽȅȌŭȌ ŬɸŮȏȅŮǿŬȎ 

ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȗȊ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ȌɸȌȆȌȊŭǾɸȌŰŮ ȇŬȅŬȍȗȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ȇŬȆ 

ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŬȊŬŭŮȆȇȊȖŮȆ ŰȄȊ ȏɸŮȍȌȐǾ ŰȌȏ ǽȊŬȊŰȆ ŰȌȏ ŭȆŬŭŮŭȌȉǽȊȌȏ, ŬȈȈǼ 

ɸŮȍȆȌȍȆůȉǽȊȄȎ ŮűŬȍȉȌȂǾȎ ůŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉȌȊŰǽȈȌȏ UNIFAC. ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC 

ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŮűŬȍȉȌůŰŮǿ ůŮ ǽȊŬȊ ɸŮȍȆȌȍȆůȉǽȊȌ ŮǿŭȌȎ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ 

ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ, ȇŬȅȗȎ ȌȆ ɸȍȌůɸǼȅŮȆŮȎ ŮɸǽȇŰŬůǾȎ ŰȌȏ ůŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȁȍǿůȇŮŰŬȆ 

ŬȇȕȉŬ ůŮ ɸȍȒŰŬȍȐȆȇȕ ůŰǼŭȆȌ. ǮǿŬ ŰǽŰȌȆŬ ŮȍȂŬůǿŬ ȏȈȌɸȌȆǾȅȄȇŮ ůŰŬ ɸȈŬǿůȆŬ ŰȄȎ 

ŭȆɸȈȒȉŬŰȆȇǾȎ ȉȌȏ ŮȍȂŬůǿŬȎ, ȕɸȌȏ ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŰȄȇŬȊ ȌȆ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ŬȈȈȄ-

ȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȉŮŰŬȋȖ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŰȌȏ ŰȖɸȌȏ 1-alkyl -3-alkyl - imidazolium  
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hexafluorophosphate  ( [ RRôIM ][ PF6] )  ȇŬȆ ŰȒȊ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȗȊ ȌȉǼŭȒȊ ŬȈȇŬȊǿȒȊ, 

ŬȈȇȌȌȈȗȊ, ȊŮȍȌȖ [33] .  

Ǫ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS ůŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ůȏůŰǾȉŬŰŬ ŰȄȎ ŮȊ 

ȈȕȂȒ ŮȍŮȏȊȄŰȆȇǾȎ ŮȍȂŬůǿŬȎ ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍȌ ŮȊŭȆŬűǽȍȌȊ, ȇŬȅȗȎ ɸȍȌůűǽȍŮȆ 

ŰȄ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ŬűŮȊȕȎ ȉǿŬȎ ŬȍȐȆȇǾȎ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ ůŮ ȉǿȂȉŬŰŬ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ŬűŮŰǽȍȌȏ ȉǿŬȎ ůȖȂȇȍȆůȄȎ ȉŮ ŰȌ ŮȊŬȈȈŬȇŰȆȇȕ ȉȌȊŰǽȈȌ 

ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ UNIFAC. ǮǽȐȍȆ ůŰȆȂȉǾȎ ȇŬȆ ȈȕȂȒ ŰȒȊ ŬȊȒŰǽȍȒ ɸŮȍȆȌȍȆůȉȗȊ ŮűŬȍ-

ȉȌȂǾȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ UNIFAC ůŮ ȉǿȂȉŬŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, ŰǽŰȌȆŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ 

ůȖȂȇȍȆůȄȎ ŮǿȊŬȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ɸŮȍȆȌȍȆůȉǽȊŬ. ǧȆŬŰǿȅŮŰŬȆ ȉȕȊȌ ȉǿŬ ŭȄȉȌůǿŮȏůȄ ŰȌȏ 

Gmeh ling  ȇŬȆ ŰȒȊ ůȏȊŮȍȂŬŰȗȊ ŰȌȏ [23] , ȌȆ ȌɸȌǿȌȆ ǽȐȌȏȊ ŮɸŮȇŰŮǿȊŮȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ 

UNIFAC ůŮ ȇǼɸȌȆŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȇŬȆ ŰȌ ŮűŬȍȉȕȃȌȏȊ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ȉǿŬ 

ŰȍȌɸȌɸȌǿȄůȄ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS. ǮǿŬ ŰǽŰȌȆŬ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǾ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ŮǿȊŬȆ 

ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ ȂȆŬŰǿ ŬȊŬŭŮȆȇȊȖŮȆ ŰȆȎ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŮȎ ȇŬȆ ȅǽŰŮȆ ŰȌ ŮɸǿɸŮŭȌ 

ɸȍȌůŭȌȇȆȗȊ ȂȆŬ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ůŮ ȉǿȂȉŬŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ŰŬ ŭȖȌ 

ȉȌȊŬŭȆȇǼ ŭȆŬȅǽůȆȉŬ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǼ ŮȍȂŬȈŮǿŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ. 

ǨɸǿůȄȎ, ŬȋȆȌȈȌȂŮǿŰŬȆ Ȅ ŬȇȍǿȁŮȆŬ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS ůŰȄȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄ 

ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ ŰȌȏ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (ȁȈ. Ä 1.3) 

ůŮ ŭȆǼűȌȍŬ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ ŭȆŬűȌȍȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ŰȕůȌ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȌ 

ŬȊȆȕȊ ȕůȌ ȇŬȆ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȌȊ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŰȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ (ȁȈ. Ä 2.4), ůŮ 

ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ȇŬȆ ůŮ ȉǿȂȉŬŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ /  ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. ũȆŬ 

ŰŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ɸȌȏ ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŰȄȇŬȊ ůŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŬŰȍȆȁǾ ŰȌ 

ȉȌȊŰǽȈȌ ŮűŬȍȉȕȃŮŰŬȆ ȂȆŬ ɸȍȗŰȄ űȌȍǼ, ŮȊȗ ȂȆŬ ȇǼɸȌȆŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ ȇŬȆ 

ȇǼɸȌȆŮȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ǽȐȌȏȊ ɸŬȍȌȏůȆŬůŰŮǿ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŭȆŬȈȏ-

ŰȕŰȄŰŬȎ ůŮ ŭȄȉȌůǿŮȏůȄ ɸȌȏ ɸȍŬȂȉŬŰŮȖŮŰŬȆ ȉǿŬ ŬȊŬůȇȕɸȄůȄ ŰȌȏ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȌȖ 

ůȐŮŭȆŬůȉȌȖ ŮɸȆȈȌȂǾȎ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȂȆŬ ŰȄȊ ŮȊȃȏȉȆȇǾ ŬȇȏȈǿȒůȄ ůŬȇȐŬȍǿŰȄ ȉŮ 

ȇȆȊȊŬȉȆȇǼ ȌȋǽŬ, ȕɸȌȏ ȌȆ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌǿ ŮǿȊŬȆ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ŮȊŭŮȆȇŰȆȇȌǿ ȇŬȅȗȎ ŭŮȊ ǽȐŮȆ 

ŬȇȌȈȌȏȅȄȅŮǿ Ȅ ŭȕȇȆȉȄ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ ȉŮ ŰȌ ůŰǼŭȆȌ ŰȄȎ ŬȊǼȈȏůȄȎ 

ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ [34] . ǨɸǿůȄȎ, Ȅ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS ůŮ ɸŬȍȕȉȌȆŬ 

ȉǿȂȉŬŰŬ ŮǿȊŬȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ɸŮȍȆȌȍȆůȉǽȊȄĘ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ȉȕȊȌ ŭȖȌ ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȆȎ ȉŮ 

ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ űȈŬȁȌȊȌŮȆŭȗȊ (ȍȌȏŰǿȊȄ, ŮůȇȌȏȈǿȊȄ, 

ȊŬȍȆȂȇǿȊȄ, ȇ.Ǽ.) ůŮ ŭȆǼűȌȍŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ [25, 35] , ȕɸȌȏ űŬǿȊŮŰŬȆ ȕŰȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ 

COSMO-RS ŮǿȊŬȆ ȆȇŬȊȕ ȊŬ ɸŬȍǼȂŮȆ ȈȌȂȆȇǽȎ ɸȍȌȁȈǽȑŮȆȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ůŮ ȇǼȅŮ 

ůȏȊŭȏŬůȉȕ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ-ŬȊȆȕȊŰȌȎ. 

ǴŰȌ ɸŬȍȕȊ ȇŮűǼȈŬȆȌ, ŬȍȐȆȇǼ ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ Ȅ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ ȂȆŬ 

ŰȄȊ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS. ǥȇȌȈȌȏȅŮǿ Ȅ ɸŬȍȌȏůǿŬůȄ ŰȒȊ 

ŬɸȌŰŮȈŮůȉǼŰȒȊ ȂȆŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ɸȌȏ ǽȐŮȆ ŮɸǿůȄȎ ŮűŬȍȉȌůŰŮǿ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC, 

ȕɸȌȏ Ȅ ŬȊǼȈȏůȄ ŮɸȆȇŮȊŰȍȗȊŮŰŬȆ ůŰȄ ůȖȂȇȍȆůȄ ŰȒȊ ŭȖȌ ȉȌȊŰǽȈȒȊ. ǴŰȄ ůȏȊǽȐŮȆŬ, 

ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ȂȆŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒ-

ŰȆȇȗȊ, ȕɸȌȏ ŭǿȊŮŰŬȆ ǽȉűŬůȄ ůŰȌ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ůŰǼŭȆȌ ȇŬȆ ůŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȄȎ 

ŬȊǼȈȏůȄȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȇŬȆ ŰȄȎ ȉȌȍȆŬȇǾȎ ɸȍȌůȌȉȌǿȒůȄȎ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ. ǵȌ ůŰǼŭȆȌ 

ŬȏŰȕ ŮǿȊŬȆ ȉŮǿȃȌȊȌȎ ůȄȉŬůǿŬȎ ȇŬȅȗȎ, ȕɸȒȎ ȅŬ űŬȊŮǿ ůŰȄ ůȏȊǽȐŮȆŬ, ȌȆ 

ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ȉǿŬ ȇȍǿůȆȉȄ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸȌȆȕŰȄŰŬ ŰȌȏ 

ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰȌȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ. ǲȍȌȎ ŰȌȖŰȌ, ȉŮȈŮŰǼŰŬȆ Ȅ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȒȊ ůŰŬȅŮȍȗȊ 

ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ůŰȌ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ. ǴŰȄ ůȏȊǽȐŮȆŬ, 

ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ ȉǿŬ ȅŮȒȍȄŰȆȇǾ ŬȊǼȈȏůȄ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ŮȊȗůŮȒȊ ȁǼůŮȆ ŰȒȊ 

ŬɸȌŰŮȈŮůȉǼŰȒȊ ŰȒȊ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȗȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȗȊ, ŰȒȊ ů-profile  ȇŬȆ ů-potential  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS  

135  

ŬȏŰȗȊ, ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄȊ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰǼ ŰȌȏȎ, ŰȄ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ Ǿ ȉȄ ȇŬȅȗȎ ȇŬȆ ŰȄȊ ǽȊŰŬůȄ 

ůȐȄȉŬŰȆůȉȌȖ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŭȍȗȊŰŬȎ ŮǿŰŮ ȒȎ ŭǽȇŰŮȎ ŮǿŰŮ ȒȎ ŭȕŰŮȎ 

ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ ȇŬȆ ŮȋǼȂŮŰŬȆ ȉǿŬ ɸȌȆȌŰȆȇǾ ȇŬŰǼŰŬȋȄ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȁǼůŮȆ ŰȒȊ ɸȈȄȍȌ-

űȌȍȆȗȊ ŬȏŰȗȊ. ǵǽȈȌȎ, ŬȋȆȌɸȌȆŮǿŰŬȆ Ȅ ɸȍȌȊȌȉȆŬȇǾ ȆȇŬȊȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ 

ɸȌůȌŰȆȇȌɸȌǿȄůȄȎ ŰȒȊ ŰȍȆȗȊ ŰȖɸȒȊ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ (ȄȈŮȇŰȍȌ-

ůŰŬŰȆȇǽȎ, ŭŮůȉȌǿ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȇŬȆ Van der Waals) ůŮ ůȏȊŭȏŬůȉȕ ȉŮ ŰȌȊ 

ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȒȊ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȒȊ ŮȊŮȍȂŮȆȗȊ ɸŮȍǿůůŮȆŬȎ ŮȊȅŬȈɸǿŬȎ ȂȆŬ ŰȄȊ ŬȊǼȈȏůȄ 

ŰȒȊ ȇȏȍǿŬȍȐȒȊ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ɸȌȏ ȇŬȅȌȍǿȃȌȏȊ ŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ 

ůŮ ȇǼȅŮ ȉǿȂȉŬ. 

 

7.2  ǶɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ  

ǴŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŬŰȍȆȁǾ ŬȇȌȈȌȏȅǾȅȄȇŮ Ȅ ȇŬȅȆŮȍȒȉǽȊȄ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ 

ȂȆŬ ŰȌȏȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ COSMO-RS, ɸȌȏ ŬɸȌŰŮȈŮǿŰŬȆ Ŭɸȕ ŰŬ ŬȇȕȈȌȏȅŬ ůŰǼŭȆŬ: 

1Ȍ ůŰǼŭȆȌ: ǥȊǼȈȏůȄ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȌ ȉȕȍȆȌ ȇŬȆ 

ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕȎ ŰȒȊ ůŰŬȅŮȍȗȊ ŰȌȏ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ. ǞȐȌȏȊ ŬȊŬɸŰȏȐȅŮǿ ŭȆǼűȌȍȌȆ 

ŬȈȂȕȍȆȅȉȌȆ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȌȖ ŰȒȊ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŮȊȕȎ ȉȌȍǿȌȏ ȇŬȆ 

ǽȊŬȎ Ŭɸȕ ŬȏŰȌȖȎ ( random )  ŮȉɸŮȍȆǽȐŮŰŬȆ ůŰȌ ɸȍȕȂȍŬȉȉŬ HyperChem  (Vers. 8.0) , 

ŰȌ ȌɸȌǿȌ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆǾȅȄȇŮ ůŰȄ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊȄ ŮȍȂŬůǿŬ. ǴŮ ǽȊŬȊ ŬȈȂȕȍȆȅȉȌ 

ȇŬȅȌȍȆůȉȌȖ ŰȒȊ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŮȊȕȎ ȉȌȍǿȌȏ ŬȍȐȆȇǼ ůȐŮŭȆǼȃŮŰŬȆ 

ȉǿŬ ŰȏȐŬǿŬ ŰȍȆůŭȆǼůŰŬŰȄ ŭȌȉǾ ŰȌȏ ȉȌȍǿȌȏ ȇŬȆ ůȄȉŬǿȊȌȊŰŬȆ ȌȆ ŭǿŮŭȍŮȎ ȂȒȊǿŮȎ 

ŬȏŰȌȖ. ǥȏŰǾ ȁŮȈŰȆůŰȌɸȌȆŮǿŰŬȆ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǼ ȉŮ ŮűŬȍȉȌȂǾ ȉǿŬȎ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇǾȎ 

ȉŮȅȕŭȌȏ ȇŬȆ ȇŬŰŬȂȍǼűŮŰŬȆ Ȅ ŮȊǽȍȂŮȆǼ ŰȄȎ.  

ũȆŬ ŰȄȊ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǾ ȁŮȈŰȆůŰȌɸȌǿȄůȄ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ŭȆǼűȌȍŮȎ ȄȉȆŮȉɸŮȆȍȆȇǽȎ 

ȉǽȅȌŭȌȆ ɸ.Ȑ. MM+, Amber 96, PM3, ȌȆ ȌɸȌǿŮȎ ŭȆŬűȌȍȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȆȎ 

ɸŬȍŬŭȌȐǽȎ ȂȆŬ ŰȄȊ ŮɸǿȈȏůȄ ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ ŰȌȏ Schrºdinger. Ǫ ȇŬŰŬȈȈȄȈȕŰȄŰŬ 

ȇǼȅŮ ȉŮȅȕŭȌȏ ȂȆŬ ǽȊŬȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŮȋŬȍŰǼŰŬȆ Ŭɸȕ ŰŬ ȉȕȍȆŬ (ŰȌ ȉǽȂŮȅȌȎ ȇŬȆ ŰȄȊ 

ɸȌȈȏɸȈȌȇȕŰȄŰǼ ŰȌȏȎ), ŬȈȈǼ ȇŬȆ Ŭɸȕ ŰȌ ŮǿŭȌȎ ŰȌȏ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖ (ɸ.Ȑ. ŮȊǽȍȂŮȆŬ, 

ůȏȐȊȕŰȄŰŮȎ ŭȌȊǾůŮȒȊ, ȇ.Ǽ.). ũȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ, Ȅ ȉǽȅȌŭȌȎ Amber 96 ǽȐŮȆ ŬȊŬ-

űŮȍȅŮǿ ȕŰȆ ŮȊŭŮǿȇȊȏŰŬȆ ȂȆŬ ȉŮȂǼȈŬ ȉȕȍȆŬ [36] . ǹůŰȕůȌ, ŭŮȊ ŭȆŬŰǿȅŮȊŰŬȆ 

ŬȊŬȈȏŰȆȇǽȎ ȇŬȆ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŮȎ ȌŭȄȂǿŮȎ ȂȆŬ ŰȄȊ ȇŬŰŬȈȈȄȈȕŰȄŰŬ ȇǼȅŮ ȉŮȅȕŭȌȏ, 

ŮɸȌȉǽȊȒȎ Ȅ ŬȊǼȈȏůȄ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ǽȂȆȊŮ ȇŬȆ ȉŮ ŰȆȎ ŰȍŮȆȎ ɸȍȌŬȊŬűŮȍȅŮǿůŮȎ 

ȉŮȅȕŭȌȏȎ ȂȆŬ ŰŬ ŭȖȌ ȌȋǽŬ, ȂȆŬ ȈȕȂȌȏȎ ȉŮȈǽŰȄȎ ŰȄȎ ŮɸǿŭȍŬůȄȎ ŰȄȎ ȉŮȅȕŭȌȏ ůŰȌ 

ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ŬȈȈǼ ȇŬȆ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȌȖ ŰȄȎ ȁǽȈŰȆůŰȄȎ ȂȆŬ ŰȄ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊȄ 

ȇŬŰȄȂȌȍǿŬ ŮȊȗůŮȒȊ ȇŬȆ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȗȊ. Ǫ ȉǽȅȌŭȌȎ Amber 96 ǽŭȒůŮ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ 

ȉȆȇȍȕŰŮȍȌ ŬȍȆȅȉȕ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȇŬȆ ůŮ ůȏȊŭȏŬůȉȕ ȉŮ ŰȌ ȕŰȆ ŮȊŭŮǿȇȊȏŰŬȆ ȂȆŬ 

ȉŮȂǼȈŬ ȉȕȍȆŬ ŬɸȌȍȍǿűȅȄȇŮ Ůȋ ŬȍȐǾȎ. ǱȆ ǼȈȈŮȎ ŭȖȌ ȉǽȅȌŭȌȆ ǽŭȒůŬȊ ɸŬȍȕȉȌȆŬ 

ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ȉŮ ŰȄȊ PM3 ȊŬ ȇŬŰŬȈǾȂŮȆ ůŮ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŮȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ, ǽŰůȆ 

ŮɸŮȈǽȐȅȄ ŬȏŰǾ ȒȎ ȇŬŰŬȈȈȄȈȕŰŮȍȄ ȂȆŬ ŰŬ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŬ ůȏůŰǾȉŬŰŬ. 

ǴŰȄ ůȏȊǽȐŮȆŬ ŰȍȌɸȌɸȌȆŮǿŰŬȆ Ȅ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄ ŰȄȎ ŬȍȐȆȇǾȎ ŭȌȉǾȎ ůŰȌ ȐȗȍȌ, ȉŮ 

ŬȈȈŬȂǾ ŰȒȊ ŭǿŮŭȍȒȊ ȂȒȊȆȗȊ ŰȄȎ ȉŮ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊȌ ȁǾȉŬ (ǽůŰȒ 15 ȉȌǿȍŮȎ) ȇŬȆ 

ŮɸŬȊŬȈŬȉȁǼȊŮŰŬȆ Ȅ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǾ ȁŮȈŰȆůŰȌɸȌǿȄůȄ ŰȄȎ ȊǽŬȎ ŬȏŰǾȎ ŭȌȉǾȎ. ǬŬŰŬ-

ȂȍǼűŮŰŬȆ Ȅ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŰȄȎ ȁŮȈŰȆůŰȌɸȌȆȄȉǽȊȄȎ ȊǽŬȎ ŭȌȉǾȎ, ȇŬȅȗȎ ȇŬȆ ȌȆ ŰȆȉǽȎ ŰȒȊ 

ŭǿŮŭȍȒȊ ȂȒȊȆȗȊ ŰȄȎ ȇŬȆ ŰȍȌɸȌɸȌȆŮǿŰŬȆ ȋŬȊǼ ȂȆŬ ȊŬ ɸȍȌȇȖȑŮȆ ȉǿŬ ŬȇȕȉŬ ȊǽŬ 
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ŬȍȐȆȇǾ ŭȌȉǾ ɸȌȏ ȅŬ ȁŮȈŰȆůŰȌɸȌȆȄȅŮǿ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǼ, ȇȌȇ. ǴŮ ǽȊŬȊ ŰǽŰȌȆȌ ŬȈȂȕȍȆȅȉȌ 

ȏɸǼȍȐȌȏȊ ȇǼɸȌȆŮȎ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ɸȌȏ ȅǽŰŮȆ Ȍ ȐȍǾůŰȄȎ, ȕɸȒȎ ȂȆŬ ɸŬȍǼŭŮȆȂȉŬ ŰȌ 

ȁǾȉŬ ŬȈȈŬȂǾȎ ŰȒȊ ŭǿŮŭȍȒȊ ȂȒȊȆȗȊ, ŰȄȊ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǾ ŭȆŬűȌȍǼ ȉŮŰŬȋȖ ŭȆŬȉȌȍ-

űȗůŮȒȊ ɸȌȏ ȅŬ ȇŬȅȌȍǿůŮȆ ŮǼȊ ɸȍȕȇŮȆŰŬȆ ȂȆŬ ŰȄȊ ǿŭȆŬ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄ Ǿ ȂȆŬ 

ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǽȎ, ŰȌ ŰǽȈȌȎ ŰȄȎ ŮɸŬȊŬȈȄɸŰȆȇǾȎ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬȎ. ǵȌ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ȉǿŬȎ 

ŰǽŰȌȆŬȎ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾȎ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬȎ ŮǿȊŬȆ ǽȊŬȎ ŬȍȆȅȉȕȎ ȉȌȍȆŬȇȗȊ ŭȌȉȗȊ ɸȌȏ 

ŭȆŬűȌȍȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȆȎ ŭǿŮŭȍŮȎ ȂȒȊǿŮȎ ȇŬȆ ŰȄȊ ŮȊǽȍȂŮȆŬ. 

ǴŮ ȉǿŬ ŬȊŬȃǾŰȄůȄ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȉǿŬȎ ǽȊȒůȄȎ ŭŮȊ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŮǿȊŬȆ 

ȇŬȊŮǿȎ ɸȌŰǽ ůǿȂȌȏȍȌȎ ȕŰȆ ǽȐŮȆ ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŮȆ ŰȄ ŭȌȉǾ ȉŮ ŰȄȊ ŮȈǼȐȆůŰȄ ŮȊǽȍȂŮȆŬ. 

ǬǼȅŮ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ŰȄȎ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬȎ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǾȎ ŮȈŬȐȆůŰȌɸȌǿȄůȄȎ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ǽȊŬ 

ŮȈǼȐȆůŰȌ, ŰȌ ȌɸȌǿȌ ȕȉȒȎ ŮǿȊŬȆ ŰȌɸȆȇȕ. ǥȇȕȉŬ ȇŬȆ Ȅ ŭȌȉǾ ȉŮ ŰȄ ȉȆȇȍȕŰŮȍȄ ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ȕȈŮȎ ŬȏŰǽȎ ɸȌȏ ǽȐȌȏȊ ɸȍȌȇȖȑŮȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŬȊǼȈȏůȄ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ 

ȉŮ ǽȊŬȊ ŬȈȂȕȍȆȅȉȌ ŭŮȊ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ůǿȂȌȏȍŬ ŰȌ ȌȈȆȇȕ ŮȈǼȐȆůŰȌ. ũȆŬ ŰȌ ȈȕȂȌ ŬȏŰȕ Ȍ 

ȐȍǾůŰȄȎ ɸȍǽɸŮȆ ȊŬ ŮǿȊŬȆ ɸȍȌůŮȇŰȆȇȕȎ ůŰȄ ȉǽȅȌŭȌ ɸȌȏ ȅŬ ŭȆŬȈǽȋŮȆ ȇŬȆ ůŰȆȎ 

ɸŬȍŬȉǽŰȍȌȏȎ ɸȌȏ ȅŬ ȅǽůŮȆ, ȗůŰŮ ŬűŮȊȕȎ ȊŬ ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŮȆ ȕȈŮȎ ŰȆȎ ůŰŬȅŮȍǽȎ 

ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ȇŬȆ ŬűŮŰǽȍȌȏ ȊŬ ɸȈȄůȆǼůŮȆ ůŰȄ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄ ȉŮ ŰȄȊ ŮȈǼȐȆůŰȄ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬ. 

2Ȍ ůŰǼŭȆȌ: ǧȆŮȋŬȂȒȂǾ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȗȊ DFT/ COSMO ȏɸȌȈȌȂȆůȉȗȊ ȂŮȒȉŮŰȍȆȇǾȎ 

ŬȍȆůŰȌɸȌǿȄůȄȎ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄ ȇǼȅŮ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ ȂȆŬ ŰȌȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ ŰȄȎ 

COSMO ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ȇŬȆ ŰȄȎ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ űȌȍŰǿȌȏ ɸȕȈȒůȄȎ, ů. ǴŰȌ ůŰǼŭȆȌ ŬȏŰȕ 

ŮűŬȍȉȕȃŮŰŬȆ Ȅ ȉǽȅȌŭȌȎ DFT ȉŮ ȐȍǾůȄ ŰȌȏ ůȏȊŬȍŰȄůȆŬȇȌȖ BP (Becke -Perde w)  

[37, 38] , ŰȄȎ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄȎ RI ( resolution  of  identity )  ȇŬȆ ŰȌȏ TZVP ( triple -ȃ-va -

lence  polarized ) basis  set  [39, 40]  ůŮ ůȏȊŭȏŬůȉȕ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO. ǵŬ 

ɸŬȍŬɸǼȊȒ ŮȉɸŮȍȆǽȐȌȊŰŬȆ ůŰȌ ɸȍȕȂȍŬȉȉŬ Turbomole  [41] . ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȒȊ 

ȏɸȌȈȌȂȆůȉȗȊ ŬȏŰȌȖ ŰŬ ůŰŬŭǿȌȏ ŬɸȌȅȄȇŮȖȌȊŰŬȆ ůŮ ŬȍȐŮǿŬ ŰȖɸȌȏ .cosmo . 

3Ȍ ůŰǼŭȆȌ: ǧȆŮȋŬȂȒȂǾ ŰȒȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȗȊ ůŰŬŰȆůŰȆȇǾȎ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾȎ COSMO-RS 

ȂȆŬ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȌȏ ȐȄȉȆȇȌȖ ŭȏȊŬȉȆȇȌȖ ȇŬȆ ŰȄȎ ŮȇǼůŰȌŰŮ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȉŮ 

ȐȍǾůȄ ŰȌȏ ɸȍȌȂȍǼȉȉŬŰȌȎ COSMOtherm  [42] . To ȉȌȊŬŭȆȇȕ ŭŮŭȌȉǽȊȌ ŮȆůȕŭȌȏ 

ŮǿȊŬȆ ŰŬ .cosmo  ŬȍȐŮǿŬ ȇǼȅŮ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ ŰȌȏ ŮȇǼůŰȌŰŮ ȉǿȂȉŬŰȌȎ, ȕɸȌȏ ȇǼȅŮ 

ůȏůŰŬŰȆȇȕ ȅŮȒȍŮǿŰŬȆ ȒȎ ȉǿȂȉŬ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŰȌȏ (ŮǼȊ ǽȐŮȆ). 

ǴȄȉŮȆȗȊŮŰŬȆ ȕŰȆ ŭȆŬŰǿȅŮŰŬȆ ȉǿŬ ȁǼůȄ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ɸȌȏ ɸŮȍȆǽȐŮȆ ɸŮȍǿɸȌȏ 2000 

ůȏůŰŬŰȆȇǼ, ȂȆŬ ŰŬ ȌɸȌǿŬ ǽȐȌȏȊ ȁȍŮȅŮǿ ȌȆ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǼ ůŰŬȅŮȍǽȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ȇŬȆ 

ǽȐȌȏȊ ŮɸǿůȄȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȅŮǿ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇǼ. ǴŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ɸȌȏ ȌȆ ŮȊȗůŮȆȎ 

ŮȊŭȆŬűǽȍȌȊŰȌȎ ŮȉɸŮȍȆǽȐȌȊŰŬȆ ůŮ ŬȏŰǾ ŰȄ ȁǼůȄ, ɸŬȍŬȈŮǿɸȌȊŰŬȆ ŰŬ ŭȖȌ ɸȍȗŰŬ 

ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǼ ůŰǼŭȆŬ. ǴŰȄȊ ǨȆȇȕȊŬ 7-1 ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ ůȐȄȉŬŰȆȇǼ Ȅ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾ 

ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬ ŰȄȎ ȉŮȅȕŭȌȏ ůȏȉɸŮȍȆȈŬȉȁŬȊȌȉǽȊȄȎ ŰȄȎ ŬȊǼȈȏůȄȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ. 
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ǨȆȇȕȊŬ 7 -1 . ǴȐȄȉŬŰȆȇǾ ŬɸŮȆȇȕȊȆůȄ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾȎ ŭȆŬŭȆȇŬůǿŬȎ ŰȄȎ ȉŮȅȕŭȌȏ COSMO-RS 
ůȏȉɸŮȍȆȈŬȉȁŬȊȌȉǽȊȄȎ ŰȄȎ ŬȊǼȈȏůȄȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ. 
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7.3  ǥȋȆȌȈȕȂȄůȄ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO - RS ůŮ ȉǿȂȉŬŰŬ 

ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȇŬȆ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ  

ǴŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŮȊȕŰȄŰŬ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŮűŬȍȉȌȂǾȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽ-

ȈȌȏ COSMO-RS ůŮ ŭȏŬŭȆȇǼ ȇŬȆ ŰȍȆŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŰȌȏ ŰȖɸȌȏ 

[ RRôIM ][ PF6], ŬȈȇŬȊǿȒȊ/ȇȏȇȈȌŬȈȇŬȊǿȒȊ, ŬȈȇȌȌȈȗȊ ȇŬȆ ȊŮȍȌȖ, ůŮ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ 

ůȏȊŰŮȈŮůŰȗȊ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ǼɸŮȆȍȄȎ ŬȍŬǿȒůȄȎ, ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ 

ȇŬȆ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ŬŰȉȌȖ-ȏȂȍȌȖ. ũȆŬ ŰŬ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŬ ůȏůŰǾȉŬŰŬ Ȅ ŮűŬȍ-

ȉȌȂǾ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ ŬɸŬȆŰŮǿ ŰȄ ŭȆŮȋŬȂȒȂǾ ŰȌȏ ŰȍǿŰȌȏ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȌȖ ůŰŬŭǿȌȏ, 

ȇŬȅȗȎ ȕȈŬ ŰŬ ůȏůŰŬŰȆȇǼ ɸŮȍȆǽȐȌȊŰŬȆ ůŰȄ ȁǼůȄ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ. 

7.3.1  ǴȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ůŮ ǼɸŮȆȍȄ ŬȍŬǿȒůȄ 

ǴŰȌ ůȄȉŮǿȌ ŬȏŰȕ ȏɸȌȈȌȂǿůŰȄȇŬȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ȌȆ ůȏȊŰŮȈŮůŰǽȎ 

ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ŰŮůůǼȍȒȊ ȇŬȊȌȊȆȇȗȊ ŬȈȇŬȊǿȒȊ (ɸŮȊŰǼȊȆȌ, ŮȋǼȊȆȌ, ŮɸŰǼȊȆȌ, ȌȇŰǼȊȆȌ) 

ȇŬȆ ŰȍȆȗȊ ȇȏȇȈȌŬȈȇŬȊǿȒȊ (ȇȏȇȈȌɸŮȊŰǼȊȆȌ, ȇȏȇȈȌŮȋǼȊȆȌ, ȇȏȇȈȌŮɸŰǼȊȆȌ) ůŰȌ 

ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ 1-hexyl -3-methyl imidazolium  hexafluorophosphate ([C 6MIM][PF 6]) . 

ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 7-1 ȇŬȆ ůŰŬ 

ǧȆŬȂȍǼȉȉŬŰŬ 7-1 ȇŬȆ 7-2 ȇŬȆ ůȏȂȇȍǿȊȌȊŰŬȆ ŰȕůȌ ȉŮ ŰŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȕůȌ 

ȇŬȆ ȉŮ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ UNIFAC . 

ǵŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȏɸȌŭŮȆȇȊȖȌȏȊ ȕŰȆ Ȅ ȉȄ ȆŭŬȊȆȇȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ 

ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ ȉŮ ŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ ȉǾȇȌȏȎ ŰȄȎ ŬȈȇȏȈȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ. ǵȌ űŬȆȊȕȉŮȊȌ 

ŬȏŰȕ ɸŮȍȆȂȍǼűŮŰŬȆ ŮɸȆŰȏȐȗȎ ȇŬȆ Ŭɸȕ ŰŬ ŭȖȌ ȉȌȊŰǽȈŬ. ǲȌȆȌŰȆȇǼ Ȅ ɸŮȍȆȂȍŬűǾ ŮǿȊŬȆ 

ŮɸǿůȄȎ ŮɸȆŰȏȐǾȎ ůȐŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰȄȊ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ. ǲȌůȌŰȆȇǼ, ȌȆ 

ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ȉȌȊŰǽȈȒȊ ȉŮ ȕȍȌȏȎ ȉǽůȒȊ ŬɸȕȈȏŰȒȊ ŭȆŬűȌȍȗȊ ȈȌȂŬ-

ȍȆȅȉȆȇȗȊ ȉȌȊǼŭȒȊ ŮǿȊŬȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǽȎ, ȇŬȅȗȎ ŮǿȊŬȆ ȂŮȊȆȇǼ ȉȆȇȍȕŰŮȍŮȎ 

Ŭɸȕ 0.5 ȈȌȂŬȍȆȅȉȆȇǽȎ ȉȌȊǼŭŮȎ ůŮ ȕȈŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ.  

ǴȏȂȇȍǿȊȌȊŰŬȎ ŰŬ ŭȖȌ ȉȌȊŰǽȈŬ ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ŰȌ COSMO-RS ŮȉűŬȊǿȃŮȆ 

ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŬȇȍǿȁŮȆŬ ůŮ ȕȈŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŬȈȇŬȊǿȒȊ ȉŮ ŮȋŬǿȍŮůȄ ŰȌ ȌȇŰǼȊȆȌ ȇŬȆ 

ȌȉȌǿȒȎ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ȇȏȇȈȌŬȈȇŬȊǿȒȊ ȉŮ ŮȋŬǿȍŮůȄ ŰȌ ȇȏȇȈȌŮȋǼȊȆȌ. ǱȆ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ 

ŮǿȊŬȆ ůŰȆȎ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŮȎ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ ȉȆȇȍȕŰŮȍŮȎ ȂȆŬ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ȇŬȆ ȉŮ 

ȁǼůȄ ŰȆȎ ůȏȊȌȈȆȇǽȎ ȉǽůŮȎ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ ȂȆŬ ȕȈŬ ŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ Ȅ 

ȏɸŮȍȌȐǾ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS (0.13 ȈȌȂŬȍȆȅȉȆȇǽȎ ȉȌȊǼŭŮȎ) ǽȊŬȊŰȆ ŰȌȏ 

ȉȌȊŰǽȈȌȏ UNIFAC (0. 23 ȈȌȂŬȍȆȅȉȆȇǽȎ ȉȌȊǼŭŮȎ). ũŮȊȆȇǼ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS 

ȏɸŮȍŮȇŰȆȉǼ ŰȄȊ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ȈȆɸȌűȆȈȆȇȌȖ ȐŬȍŬȇŰǾȍŬ ŰȒȊ ŬȈȇŬȊǿȒȊ. ǥɸȕ ŬȊŰǿ-

ůŰȌȆȐŮȎ ȉŮȈǽŰŮȎ ŰȄȎ ŭȆŮȅȊȌȖȎ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬȎ űŬǿȊŮŰŬȆ ȕŰȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS 

ŭǿȊŮȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǼ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ůȏȊŰŮȈŮůŰȗȊ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ůŮ ǼɸŮȆȍȄ 

ŬȍŬǿȒůȄ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ůŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ [4] .  
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ǲǿȊŬȇŬȎ 7 -1 . ǥɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȗȊ ůȏȊŰŮȈŮůŰȗȊ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ŬȈȇŬȊǿȒȊ/ȇȏȇȈȌŬȈȇŬȊǿȒȊ ůŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ [C6MIM ][ PF6] ȉŮ ŰŬ ȉȌȊŰǽȈŬ 
UNIFAC  ȇŬȆ COSMO-RS ȇŬȆ ůȖȂȇȍȆůȄ ȉŮ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ. 

   l nȂÐcalc **  ύlnȂÐexp -  lnȂÐcalcύ ǮǽůȄ ŬɸȕȇȈȆůȄȁ 

 
ǵ/(K) lnȂÐexp *

Ŭ UNIFAC  COSMO - RS UNIFAC  COSMO - RS UNIFAC  COSMO - RS 

ǲŮȊŰǼȊȆȌ 
  
  

298.15  2.62  2.15  2.64  0.46  0.03  

0.45  0.09  313.15  2.50  1.94  2.45  0.56  0.05  

323.15  2.14  1.79  2.33  0.34  0.19  

ǨȋǼȊȆȌ 
  
  

298.15  3.11  2.75  3.15  0.36  0.03  

0.40  0.05  313.15  2.96  2.50  2.93  0.45  0.03  

323.15  2.71  2.33  2.79  0.38  0.08  

ǨɸŰǼȊȆȌ 
  
  

298.15  3.42  3.32  3.65  0.10  0.23  

0.18  0.18  313.15  3.25  3.04  3.41  0.20  0.16  

32 3.15  3.10  2.85  3.25  0.25  0.15  

ǱȇŰǼȊȆȌ 

  
  

298.15  3.80  3.88  4.15  0.08  0.35  

0.08  0.28  313.15  3.61  3.57  3.87  0.05  0.26  

323.15  3.47  3.35  3.70  0.12  0.23  

ǬȏȇȈȌɸŮȊŰǼȊȆȌ 
  
  

298.15  2.14  1.95  2.18  0.19  0.04  

0.18  0.06  313.15  1.98  1.78  2.01  0.19  0.04  

323.15  1.81  1.66  1.91  0.14  0.10  

ǬȏȇȈȌŮȋǼȊȆȌ  

298.15  2.54  2.58  2.60  0.04  0.06  

0.02  0.05  313.15  2.36  2.37  2.41  0.01  0.05  

323.15  2.24  2.23  2.29  0.01  0.05  

 
ǬȏȇȈȌŮɸŰǼȊȆȌ  

298.15  2.84  3.18  3.05  0.35  0.22  

0.30  0.21  313.15  2.65  2.93  2.83  0.28  0.18  

323.15  2.47  2.76  2.70  0.29  0.23  

ǴȏȊȌȈȆȇǾ ȉǽůȄ ŬɸȕȇȈȆůȄ 0.23  0.13  

*  exp: ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ŰȆȉǾ 

**  calc: ȏɸȌȈȌȂȆůȉǽȊȄ ŰȆȉǾ 
Ŭ  [43]  

ȁ ǮǽůȄ ŬɸȕȇȈȆůȄ ůŰȆȎ ŰȍŮȆȎ (3) ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -1 . ǴȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ůŮ ǼɸŮȆȍȄ ŬȍŬǿȒůȄ ȇŬȊȌȊȆȇȗȊ ŬȈȇŬȊǿȒȊ ůŰȌ 
ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ [C6MIM ][ PF6].  

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -2 . ǴȏȊŰŮȈŮůŰǾȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ůŮ ǼɸŮȆȍȄ ŬȍŬǿȒůȄ ȇȏȇȈȌŬȈȇŬȊǿȒȊ ůŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ 
ȏȂȍȕ [C6MIM ][ PF6].  
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7.3.2  ǫůȌȍȍȌɸǿŬ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ 

ǴŰȌ ůȄȉŮǿȌ ŬȏŰȕ ȉŮȈŮŰǼŰŬȆ Ȅ ŬɸȕŭȌůȄ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS ůŰȄȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄ 

ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ ŭȏŬŭȆȇȗȊ ȇŬȆ ŰȍȆŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŬɸȌŰŮ-

ȈȌȖȉŮȊŬ Ŭɸȕ ŬȈȇǼȊȆŬ, ŬȈȇȌȕȈŮȎ, ȊŮȍȕ ȇŬȆ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ 

ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŬȊǼ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬ ȉǿȂȉŬŰȌȎ. 

ǧȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ 

ǴŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-3 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ȉŮ ŰŬ ȉȌȊŰǽȈŬ 

COSMO-RS ȇŬȆ UNIFAC  ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ ŰŮůůǼȍȒȊ ȇŬȊȌ-

ȊȆȇȗȊ ŬȈȇŬȊǿȒȊ (ɸŮȊŰǼȊȆȌ, ŮȋǼȊȆȌ, ŮɸŰǼȊȆȌ, ȌȇŰǼȊȆȌ) ȉŮ ŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ 

[ C4MIM ][ PF6]  ȂȆŬ ŰȄ űǼůȄ ɸȈȌȖůȆŬ ůŮ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ȇŬȆ ůȏȂȇȍǿȊȌȊŰŬȆ ȉŮ ŰŬ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ. 

Ǫ ɸȌȆȌŰȆȇǾ ɸŮȍȆȂȍŬűǾ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȕůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ 

ȉȄ ȆŭŬȊȆȇȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ȉŮ ŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ŬȈȇȏȈȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ŰȌȏ 

ŬȈȇŬȊǿȌȏ ŮǿȊŬȆ ŮɸȆŰȏȐǾȎ ȇŬȆ Ŭɸȕ ŰŬ ŭȖȌ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȉȌȊŰǽȈŬ. ǲȌůȌŰȆȇǼ ŰȌ 

ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ ȉȆȇȍȕŰŮȍŮȎ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ Ŭɸȕ ŰŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ 

ŭŮŭȌȉǽȊŬ ůŮ ůȐǽůȄ ȉŮ ŰȌ COSMO-RS ȇŬȆ ŬɸȌŭǿŭŮȆ ŮɸǿůȄȎ ȇŬȈȖŰŮȍŬ ŰȄȊ ŮɸǿŭȍŬůȄ 

ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ. ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ȉȄ ȆŭŬȊȆȇȕŰȄŰŬ 

ůŮ ȕȈŬ ŰŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ȇŬȆ ȉȆȇȍȕŰŮȍȄ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ůŰȄ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ. 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 - 3 . ǧȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ŬȈȇŬȊǿȒȊ ůŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ [C4MIM ][ PF6]. ǵŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ 
ŭŮŭȌȉǽȊŬ ŮȈǾűȅȄůŬȊ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ Letcher  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [44]  

ǴŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-4 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ȉŮ ŰŬ ŭȖȌ 

ȉȌȊŰǽȈŬ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ ŰȍȆȗȊ ŬȈȇȌȌȈȗȊ (ŬȆȅŬȊȕȈȄ, 
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ɸȍȌɸŬȊȕȈȄ, ȁȌȏŰŬȊȕȈȄ) ȉŮ ŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ [ C4MIM ][ PF6]  ůŮ ůȖȂȇȍȆůȄ ȉŮ ŰŬ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ. 

Ǫ ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ ȉǾȇȌȏȎ ŰȄȎ ŬȊȅȍŬȇȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ŰȄȎ ŬȈȇȌȕȈȄȎ ŮɸȆűǽȍŮȆ 

ŬȖȋȄůȄ ůŰȌ ȇȍǿůȆȉȌ ůȄȉŮǿȌ ŰȄȎ ȇŬȉɸȖȈȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ, ŬȖȋȄůȄ, ŭȄȈŬŭǾ, ŰȄȎ 

ɸŮȍȆȌȐǾȎ ȉŮȍȆȇǾȎ ŬȊŬȉȆȋȆȉȕŰȄŰŬȎ. ǥȏŰȕ ŬɸȌŭǿŭŮŰŬȆ ůŰȄ ȉŮǿȒůȄ ŰȌȏ ɸȌȈȆȇȌȖ 

ȐŬȍŬȇŰǾȍŬ ŰȄȎ ŬȈȇȌȕȈȄȎ ȇŬȅȗȎ ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ ŰȌ ȉǾȇȌȎ ŰȄȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ, ɸȌȏ ŮȊȆůȐȖŮȆ 

ŰȄȊ ŰǼůȄ ŰȌȏ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ȂȆŬ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȕ. ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC ɸŮȍȆȂȍǼűŮȆ ŰȄȊ 

ȆůȌȍȍȌɸǿŬ ȂȆŬ ȕȈŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŮɸȆŰȏȐȗȎ ŰȕůȌ ɸȌȆȌŰȆȇǼ ȕůȌ ȇŬȆ ɸȌůȌŰȆȇǼ, 

ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȎ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȏɸȕȑȄ ŰȄȊ ŬȊŬůűǼȈŮȆŬ ŰȒȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ, 

ȕɸȒȎ ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȆȎ ŭȖȌ ůŮȆȍǽȎ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ȂȆŬ ŰȌ ȉǿȂȉŬ ȉŮ ŰȄ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄ. 

ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŮȊȗ ɸȌȆȌŰȆȇǼ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ůȒůŰǼ ŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ 

ȇȍǿůȆȉȌȏ ůȄȉŮǿȌȏ ȉŮ ŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ ȉŮȂǽȅȌȏȎ ŰȄȎ ŬȈȇȌȕȈȄȎ, ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ůȄȉŬ-

ȊŰȆȇǽȎ ɸȌůȌŰȆȇǽȎ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ ȇŬȆ ȏɸŮȍŮȇŰȆȉǼ ůȏůŰȄȉŬŰȆȇǼ ŰȄȊ ȆŭŬȊȆȇȕŰȄŰŬ. 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 - 4 . ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ ŭȏŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŬȈȇȌȌȈȗȊ ȇŬȆ ŰȌȏ 
[ C4MIM ][ PF6] ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ. ǵŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ŮȈǾűȅȄůŬȊ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ Sahandzhieva 
ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [14] , ŮȊȗ Ȅ ŭŮȖŰŮȍȄ ůŮȆȍǼ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ȂȆŬ ŰȌ ȉǿȂȉŬ ȉŮ ŰȄ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄ (Exp. 
Data . Butanol  (2)) ŮȈǾűȅȄůŬȊ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ Wu ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [45]  

ǵȄȊ ǿŭȆŬ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ůŰȄȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ŰȄȎ 

ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ ŰȄȎ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄȎ ȉŮ ɸǽȊŰŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ 

ŭȆŬűȌȍȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ȉȕȊȌ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȌ ȉǾȇȌȎ ŰȄȎ ŬȊȅȍŬȇȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ŰȌȏ ŬȈȇȏ-

ȈȆȇȌȖ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŰȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ (ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-5). ǴŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŬȏŰȗȊ ŰȒȊ 

ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŰŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȏɸȌŭŮȆȇȊȖȌȏȊ ȉŮǿȒůȄ ŰȌȏ ȇȍǿůȆȉȌȏ ůȄȉŮǿȌȏ 

ȇŬȅȗȎ ŰȌ ȉǾȇȌȎ ŰȄȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ŰȌȏ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ůŰȌ ȇŬŰȆȕȊ ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ. ǥȏŰȕ 

ŬɸȌŭǿŭŮŰŬȆ ůŰȄȊ ŮɸŬȇȕȈȌȏȅȄ ŬȖȋȄůȄ ŰȒȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ van  der  Waals  

ȉŮŰŬȋȖ ŰȄȎ ȏŭȍȕűȌȁȄȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ŰȌȏ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŰȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ȇŬȆ ŰȌȏ 
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ŬȈȇȏȈȆȇȌȖ ȉǽȍȌȏȎ ŰȄȎ ŬȈȇȌȕȈȄȎ, ɸȌȏ ŮȊȆůȐȖŮȆ ŰȄȊ ŬȊŬȉȆȋȆȉȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ŭȖȌ 

ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ Ǿ ǼȈȈȒȎ ȉŮȆȗȊŮȆ ŰȌ ȇȍǿůȆȉȌ ůȄȉŮǿȌ ŰȄȎ ȇŬȉɸȖȈȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ. ǵȌ 

ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ůȒůŰǼ ŰȄ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ ŬȏŰǾ, ȒůŰȕůȌ ȏɸȌȈȌȂǿȃŮȆ 

ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ȆŭŬȊȆȇȕŰȄŰŬ ȂȆŬ ȕȈŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ɸȌȏ ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŮ ŬȏȋȄȉǽȊŮȎ ɸȌůȌ-

ŰȆȇǽȎ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ Ŭɸȕ ŰŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ. ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC 

ɸŮȍȆȂȍǼűŮȆ ɸȌȆȌŰȆȇǼ ȇŬȆ ɸȌůȌŰȆȇǼ ŰȄȊ ȆůȌȍȍȌɸǿŬ űǼůŮȒȊ ůŮ ȕȈŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ȉŮ 

ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǾ ŬȇȍǿȁŮȆŬ. 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -5 . ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ ŭȏŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄȎ ȇŬȆ 
ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ [C4MIM ][ PF6], [ C5MIM ][ PF6], [ C6MIM ][ PF6], [ C7MIM ][ PF6], 
[ C8MIM ][ PF6]. ǵŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ŮȈǾűȅȄůŬȊ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ Wu ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [45] . 

ǵŬ ŰŮȈŮȏŰŬǿŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ɸȌȏ ȉŮȈŮŰǾȅȄȇŬȊ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌ ȊŮȍȕ 

ȇŬȆ ŰȍǿŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ ȇŬȆ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŬȏŰǾ ŭȆŬűȌȍȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ȉȕȊȌ ȒȎ 

ɸȍȌȎ ŰȌ ȉǾȇȌȎ ŰȄȎ ŬȊȅȍŬȇȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ŰȌȏ ŬȈȇȏȈȆȇȌȖ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŰȌȏ 

ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ (ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-6). ǵŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŬȏŰǼ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȏȊ ǽȊŰȌȊȄ ȉȄ ȆŭŬȊȆ-

ȇȕŰȄŰŬ, ŭȆŬȐȒȍǿȃȌȊŰŬȆ ůŮ ŭȖȌ űǼůŮȆȎ ȕɸȌȏ ŰȌ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ ȇȈǼůȉŬ ŰȌȏ 

ȆȌȊŰȆȇȌȖ ůŰȆȎ ŭȖȌ űǼůŮȆȎ ŭȆŬűǽȍŮȆ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ Ŭɸȕ ŭȖȌ ŰǼȋŮȆȎ ȉŮȂǽȅȌȏȎ. ǵȌ 

ȂŮȂȌȊȕȎ ŬȏŰȕ ŮǿȊŬȆ ŬȊŬȉŮȊȕȉŮȊȌ, ȇŬȅȗȎ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ůȏȊŰǿȅŮȊŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌ 

ȏŭȍȕűȌȁȌ ŬȊȆȕȊ PF6
- . ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ȉȄ ȆŭŬȊȆȇȕŰȄŰŬȎ ȉŮ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ 

ȏŭȍȌűȌȁȆȇȕŰȄŰŬȎ ŰȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ, űŬȆȊȕȉŮȊȌ ɸȌȏ ɸŮȍȆȂȍǼűȌȏȊ ŮɸȆŰȏȐȗȎ ȇŬȆ ŰŬ 

ŭȖȌ ȉȌȊŰǽȈŬ. ǹůŰȕůȌ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ ȉȆȇȍȕŰŮȍȄ 

ŭȆűŬůȆȇǾ ɸŮȍȆȌȐǾ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŰŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȇŬȆ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ 

UNIFAC . 

ǴȏȉɸŮȍŬǿȊȌȊŰŬȎ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ɸȌȆȌŰȆȇǼ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ȉŮ ŮɸȆŰȏȐǿŬ ŰȄȊ 

ȆůȌȍȍȌɸǿŬ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ ŭȏŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ȇŬȆ 

ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŬɸȌŰŮȈȌȖȉŮȊŬ Ŭɸȕ ŰȌ ŬȊȆȕȊ PF6
-  ȇŬȆ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ǽȊŬ 
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ŬȋȆȕɸȆůŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ȂȆŬ ŬȊǼȂȇŮȎ ɸȍȌŮɸȆȈȌȂǾȎ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. ǴȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ 

UNIFAC ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍŮȎ ɸȌůȌŰȆȇǽȎ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ ȇŬȆ ȂȆŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ȉŮ ɸȌȈȆȇǼ 

ůȏůŰŬŰȆȇǼ (ŬȈȇȌȕȈŮȎ, ȊŮȍȕ) Ȅ ůȏůŰȄȉŬŰȆȇǾ ȏɸȌŮȇŰǿȉȄůȄ ŰȄȎ ȉȄ ȆŭŬȊȆȇȕŰȄŰŬȎ 

ŮȊŭŮȐȌȉǽȊȒȎ ȌűŮǿȈŮŰŬȆ ůŰȄȊ ȏɸŮȍŮȇŰǿȉȄůȄ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍȆŬȇȗȊ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. 

ǹůŰȕůȌ, ŮɸȆůȄȉŬǿȊŮŰŬȆ ȕŰȆ ȌȆ ɸŬȍǼȉŮŰȍȌȆ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ UNIFAC 

ɸȌȏ ŬɸŬȆŰȌȖȊŰŬȆ ȂȆŬ ŰȄȊ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȌȏ ůŰŬ ŬȊȒŰǽȍȒ ȉǿȂȉŬŰŬ ŮȋǾȐȅȄůŬȊ Ŭɸȕ 

ůȏůȐǽŰȆůȄ ŬȏŰȗȊ. ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭŮȊ ɸȍȌůŬȍȉȕȃŮŰŬȆ ůŰŬ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȇŬȆ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ŬȉȆȂȗȎ ǽȊŬ ȉȌȊŰǽȈȌ a priori  ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ. ǹȎ 

Ůȇ ŰȌȖŰȌȏ, Ȅ ŬɸȕŭȌůǾ ŰȌȏ ȂŮȊȆȇǼ ȇȍǿȊŮŰŬȆ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǾ. 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 - 6 . ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ ŭȏŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ȊŮȍȌȖ ȇŬȆ ŰȒȊ 
ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ [C4MIM ][ PF6], [ C6MIM ][ PF6], [ C8MIM ][ PF6]. ǵŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ 
ŮȈǾűȅȄůŬȊ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ Freire  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [46] . 
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ǵȍȆŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ 

Ǫ ŬɸȕŭȌůȄ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS ŬȋȆȌȈȌȂǾȅȄȇŮ ŮɸǿůȄȎ ůŰȄȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ŰȄȎ 

ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ ŰȍȆŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŬɸȌŰŮȈȌȖȉŮȊŬ Ŭɸȕ ȊŮȍȕ / 

ŬȈȇȌȕȈȄ / ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ȇŬȆ Ŭɸȕ ŬȈȇǼȊȆȌ / ŬȈȇȌȕȈȄ / ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ. ǫȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, 

ȕɸȒȎ ŬȏŰǼ ɸȌȏ ɸŮȍȆȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ ůŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ȉŮȈǽŰȄ, ǽȐȌȏȊ ŭȌȇȆȉŬůŰŮǿ ȒȎ 

ŭȆŬȈȖŰŮȎ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȌȖ ŬȃŮȌŰȍȌɸȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŬȆȅŬȊȕȈȄȎ / ŬȈȇŬȊǿȌȏ [47]  ȇŬȆ 

ŬȆȅŬȊȕȈȄȎ / ȊŮȍȌȖ [48]  ȉŮ ȏȂȍǾ ŮȇȐȖȈȆůȄ ȇŬȆ ŮȇȐȏȈȆůŰȆȇǾ ŬɸȕůŰŬȋȄ. ǵȌ ȅǽȉŬ ŰȄȎ 

ȉŮŰŬŰȕɸȆůȄȎ Ǿ ŭȆǼůɸŬůȄȎ ŰȌȏ ŬȃŮȌŰȍȌɸȆȇȌȖ ůȄȉŮǿȌȏ ŬɸŬůȐȌȈŮǿ Ůŭȗ ȇŬȆ ɸȌȈȈǼ 

ȐȍȕȊȆŬ ŰȄ ȁȆȌȉȄȐŬȊǿŬ ȇŬȆ ɸȍȌȎ ŬȏŰǾ ŰȄȊ ȇŬŰŮȖȅȏȊůȄ ǽȐȌȏȊ ȉŮȈŮŰȄȅŮǿ ȇŬȆ ŮűŬȍ-

ȉȌůŰŮǿ ŭȆǼűȌȍŮȎ ŰŮȐȊȆȇǽȎ. ǵŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ űŬǿȊȌȊŰŬȆ ȊŬ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ȉǿŬ ɸȌȈȖ 

ȇŬȈǾ ȈȖůȄ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ŬɸȕŭȌůȄ ŰȒȊ ŭȆŮȍȂŬůȆȗȊ ŬȏŰȗȊ. ǧŮŭȌȉǽȊȌȏ 

ŰȌȏ ȉŮȂǼȈȌȏ ŬȍȆȅȉȌȖ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, Ȅ ȖɸŬȍȋȄ ŮȊȕȎ ŬȋȆȕɸȆůŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ 

ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ŮǿȊŬȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȐȍǾůȆȉȄ ȂȆŬ ŰȌ ůŰǼŭȆȌ ŰȄȎ 

ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄȎ ȇŬȆ ŮɸȆȈȌȂǾȎ ȇŬŰŬȈȈȄȈȕŰŮȍȌȏ ŭȆŬȈȖŰȄ. 

ǴŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-7 ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ Ȅ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ȇŬȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊȄ ȉŮ ŰŬ 

ŭȖȌ ȉȌȊŰǽȈŬ ȆůȌȍȍȌɸǿŬ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ ȂȆŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ: (a)  ŮȋǼȊȆȌ / 

ŬȆȅŬȊȕȈȄ / [ C6MIM ][ PF6], (b) ŮȋǼȊȆȌ / ŬȆȅŬȊȕȈȄ / [ C8MIM ][ PF6] ȇŬȆ (c) ŮɸŰǼȊȆȌ / 

ŬȆȅŬȊȕȈȄ / [ C8MIM ][ PF6] ůŰȌȏȎ 298 Ǭ. ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ȇŬȆ ŰȒȊ ŭȖȌ 

ȉȌȊŰǽȈȒȊ ŮǿȊŬȆ ɸŬȍȕȉȌȆŬ ȇŬȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǼ ŰȕůȌ ɸȌȆȌŰȆȇǼ ȕůȌ ȇŬȆ 

ɸȌůȌŰȆȇǼ. ǡȈŬ ŰŬ ŰȍȆŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ȉǿŬ ŭȆűŬůȆȇǾ ɸŮȍȆȌȐǾ, Ȅ ȌɸȌǿŬ 

ȇŬȈȖɸŰŮȆ ůȐŮŭȕȊ ȕȈȌ ŰȌ ŮȖȍȌȎ ůȖůŰŬůȄȎ ŰȌȏ ȉǿȂȉŬŰȌȎĘ ȉȕȊȌ ȂȆŬ ȉȆȇȍǽȎ 

ɸŮȍȆŮȇŰȆȇȕŰȄŰŮȎ ůŰȌ ŬȈȇǼȊȆȌ ȈŬȉȁǼȊŮŰŬȆ ȉȌȊȌűŬůȆȇȕ ȉǿȂȉŬ. ǵŬ ŭȖȌ ȉȌȊŰǽȈŬ 

ǽȐȌȏȊ ɸŬȍȕȉȌȆŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ȂȆŬ ȉȆȇȍǽȎ ůȏůŰǼůŮȆȎ ŬȆȅŬȊȕȈȄȎ, ŮȊȗ ůŰȆȎ 

ȏȑȄȈȕŰŮȍŮȎ ȇŬȆ ȇȌȊŰǼ ůŰȌ ȇȍǿůȆȉȌ ůȄȉŮǿȌ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS űŬǿȊŮŰŬȆ 

ůȏȊȌȈȆȇǼ ȊŬ ɸŮȍȆȂȍǼűŮȆ ȉŮ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŬȇȍǿȁŮȆŬ ŬȏŰǾȊ ŰȄȊ ɸŮȍȆȌȐǾ. 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -7 . ǵȍȆȂȒȊȆȇȕ ŭȆǼȂȍŬȉȉŬ űǼůŮȒȊ ůŰȌȏȎ 298 Ǭ ȂȆŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ (a) ŮȋǼȊȆȌ / 
ŬȆȅŬȊȕȈȄ / [C6MIM ][ PF6], ( b) ŮȋǼȊȆȌ / ŬȆȅŬȊȕȈȄ / [C8MIM ][ PF6] ȇŬȆ (c) ŮɸŰǼȊȆȌ / ŬȆȅŬȊȕȈȄ / 
[ C8MIM ][ PF6]. ǵŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ŮȈǾűȅȄůŬȊ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ Pereiro  ȇŬȆ Rodr²guez [47] . 
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ǴŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-8 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŰŬ ŰȍȆŬŭȆȇǼ ŭȆŬȂȍǼȉȉŬŰŬ űǼůŮȒȊ ŰȄȎ 

ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ ŰȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŬȆȅŬȊȕȈȄȎ, ȊŮȍȌȖ ȇŬȆ ȆȌȊŰȆȇȌȖ 

ȏȂȍȌȖ: (a) [ C4MIM ][ PF6] ůŰȌȏȎ 298 Ǭ ȇŬȆ 313 Ǭ, ( b) [ C6MIM ][ PF6] ůŰȌȏȎ 298 Ǭ, 

(c)  [ C8MIM ][ PF6] ůŰȌȏȎ 298 Ǭ. ǵȌ ŰȍȆŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ ŬȆȅŬȊȕȈȄ / ȊŮȍȕ / [ C4MIM ][ PF6] 

ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ŭȖȌ ɸŮȍȆȌȐǽȎ ŭȆűŬůȆȇǾȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ, ŮȊȗ ŰŬ ǼȈȈŬ ŭȖȌ ȉǿȂȉŬŰŬ ŮȉűŬ-

ȊǿȃȌȏȊ ȉǿŬ. ǥȏŰȕ ȌűŮǿȈŮŰŬȆ ůŰȄȊ ŮɸǽȇŰŬůȄ ŰȄȎ ɸŮȍȆȌȐǾȎ ɸȈǾȍȌȏȎ ŬȊŬȉȆȋȆȉȕŰȄŰŬȎ 

ȉŮ ŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ŬȊȅȍŬȇȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ŰȌȏ ŬȈȇȏȈȆȇȌȖ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŰȌȏ 

ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ. ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭŮȊ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ŭȆűŬůȆȇǾ ɸŮȍȆȌȐǾ ůŮ ůȖůŰŬůȄ 

ȉǿȂȉŬŰȌȎ ɸȈȌȖůȆŬ ůŮ ŬȆȅŬȊȕȈȄ, ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ŬȊŬȉŮȊȕȉŮȊȌ ŭŮŭȌȉǽȊȌȏ ȕŰȆ ŭŮȊ 

ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȕ ůŮ ŭȖȌ űǼůŮȆȎ ůŮ ŬȏŰǽȎ ŰȆȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ȂȆŬ ŰȌ ŭȏŬŭȆȇȕ 

ȉǿȂȉŬ ŬȆȅŬȊȕȈȄ / [ C4MIM ][ PF6]. ũȆŬ ŰŬ ȏɸȕȈȌȆɸŬ ŭȖȌ ŰȍȆŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ, Ȅ ɸȌȆȌŰȆȇǾ 

ɸŮȍȆȂȍŬűǾ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ ŮǿȊŬȆ ŮɸȆŰȏȐǾȎ, ȒůŰȕůȌ ȏɸȌŮȇŰȆȉǼ ůŮ ȕȈŮȎ ŰȆȎ ɸŮȍȆ-

ɸŰȗůŮȆȎ ŰȄ ŭȆűŬůȆȇǾ ɸŮȍȆȌȐǾ. ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC  ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ůȐŮŰȆȇǾ ȏɸŮȍȌȐǾ 

ůŰȄȊ ɸŮȍȆȂȍŬűǾ ŰȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŬȏŰȗȊ ŰȕůȌ ɸȌȆȌŰȆȇǼ ȕůȌ ȇŬȆ ɸȌůȌŰȆȇǼ. 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 - 8 . ǵȍȆȂȒȊȆȇȕ ŭȆǼȂȍŬȉȉŬ űǼůŮȒȊ ȂȆŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ (a) ȊŮȍȕ / ŬȆȅŬȊȕȈȄ / 
[ C4MIM ][ PF6] ůŰȌȏȎ 298 Ǭ ȇŬȆ 313 Ǭ [49] Ę ŭȏŬŭȆȇȕ ȊŮȍȕ / [C4MIM ][ PF6] ůŰȌȏȎ 298 Ǭ ȇŬȆ 
313 Ǭ [46] , ( b) ȊŮȍȕ / ŬȆȅŬȊȕȈȄ / [C6MIM ][ PF6] ůŰȌȏȎ 298 Ǭ [50] Ę ŭȏŬŭȆȇȕ ȊŮȍȕ / 
[ C6MIM ][ PF6] ůŰȌȏȎ 298 Ǭ [46]  ȇŬȆ (c) ȊŮȍȕ / ŬȆȅŬȊȕȈȄ / [C8MIM ][ PF6] ůŰȌȏȎ 298 Ǭ [50] Ę 
ŭȏŬŭȆȇȕ ȊŮȍȕ / [C8MIM ][ PF6] ůŰȌȏȎ 298 Ǭ [46] . 
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7.3.3  ǫůȌȍȍȌɸǿŬ űǼůŮȒȊ ŬŰȉȌȖ-ȏȂȍȌȖ 

ǴŮ ŬȏŰǾȊ ŰȄȊ ȇŬŰȄȂȌȍǿŬ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȗȊ ŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŮǿȊŬȆ ȏŭŬŰȆȇǼ ŭȆŬ-

ȈȖȉŬŰŬ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ [C 4MIM][PF 6]  ȇŬȆ [C 8MIM][PF 6]  ůŮ ŭȆǼűȌȍŮȎ ȅŮȍȉȌ-

ȇȍŬůǿŮȎ (ǧȆŬȂȍǼȉȉŬŰŬ 7-9 ȇŬȆ 7-10). ũȆŬ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȄȎ ŰǼůȄȎ ŬŰȉȗȊ ŰȌȏ 

ȊŮȍȌȖ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆǾȅȄȇŮ Ȅ ŮȋǿůȒůȄ Antoine , ŮȊȗ Ȅ ŰǼůȄ ŬŰȉȗȊ ŰȌȏ ȆȌȊŰȆȇȌȖ 

ȏȂȍȌȖ ȅŮȒȍǾȅȄȇŮ ȉȄŭǽȊ. Ǫ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ŰȄȎ ȌȈȆȇǾȎ ɸǿŮůȄȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-

RS ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ŬȖȋȄůȄ ŰȒȊ ŬɸȌȇȈǿůŮȒȊ ȉŮ ŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ȇŬȆ ȂȆŬ ŰŬ 

ŭȖȌ ȉǿȂȉŬŰŬ ȇŬȆ ȏɸŮȍŮȇŰȆȉǼŰŬȆ ůȏůŰȄȉŬŰȆȇǼ. Ǫ ȏɸŮȍŮȇŰǿȉȄůȄ ŮǿȊŬȆ ŮȊŰȌȊȕŰŮȍȄ 

ȂȆŬ ŰȌ ȉǿȂȉŬ ȊŮȍȕ / [C 8MIM][PF 6]. ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ȉȆȇȍǾ ȏɸŮȍ-

ŮȇŰǿȉȄůȄ ȇŬȆ ȉȆȇȍǽȎ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ Ŭɸȕ ŰŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȇŬȆ ůŮ ŬȏŰȌȖ ŰȌȏ 

ŮǿŭȌȏȎ ŰȒȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȗȊ ǽȐŮȆ ȂŮȊȆȇǼ ȇŬȈȖŰŮȍȄ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ Ŭɸȕ ŰȌ COSMO-RS. 

 

 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -9 . ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ űǼůŮȒȊ P-x ȂȆŬ ŰȌ ȉǿȂȉŬ ȊŮȍȕ / [C4MIM][PF 6] ȂȆŬ ŰȆȎ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ 283.15 Ǭ, 298.15 K, 308.15 K ȇŬȆ 323.15 K. ǵŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ 
ŮȈǾűȅȄůŬȊ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ Anthony  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [51] . 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -10 . ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ űǼůŮȒȊ P-x ȂȆŬ ŰȌ ȉǿȂȉŬ ȊŮȍȕ / [C8MIM][PF 6] ȂȆŬ ŰȆȎ 
ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ 283.15 Ǭ, 298.15 K, 308.15 K ȇŬȆ 323.15 K. ǵŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ 
ŮȈǾűȅȄůŬȊ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ Anthony  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [ 51] . 

 

 

7.4  ǥȋȆȌȈȕȂȄůȄ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO - RS ůŮ ȉǿȂȉŬŰŬ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ, ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ 

ŭȆŬȈȏŰȗȊ 

ǴŰȄȊ ɸŬȍoȖůŬ ŮȊȕŰȄŰŬ ŬȋȆȌȈȌȂŮǿŰŬȆ Ȅ ŬȇȍǿȁŮȆŬ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS ůŰȄȊ 

ɸȍȕȁȈŮȑȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ɸǽȊŰŮ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ ŰȌȏ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ 

ȌȋǽȌȎ (ȁȈ. Ä 1.3) ůŮ ŭȆǼűȌȍŬ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ ŭȆŬűȌȍȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ȒȎ 

ɸȍȌȎ ŰȌ ŬȊȆȕȊ ȇŬȆ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȌȊ ŬȈȇȏȈȆȇȕ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŰȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ (ȁȈ. Ä 2.4), 

ůŮ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ȇŬȆ ůŮ ȉǿȂȉŬŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ /  ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. 

ǥȊŬȈȏŰȆȇǼ ŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȇŬȆ ŰȍȆŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌȊ 

ǲǿȊŬȇŬ 7-2. ǵŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȂȆŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŰȄȇŬȊ 

ůŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŬŰȍȆȁǾ (ǬŮűǼȈŬȆȌ 5), ŮȊȗ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ ŮȈǾűȅȄůŬȊ Ŭɸȕ ŰȄ 

ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ. ǨɸǿůȄȎ ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ Ȅ ŬȊǼȈȏůȄ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȇŬȆ Ȅ ŮɸǿŭȍŬůǾ 

ŰȌȏȎ ůŰȌ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȕ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ. ǵǽȈȌȎ, ŬȋȆȌɸȌȆŮǿŰŬȆ Ȅ ɸȍȌȊȌȉȆŬȇǾ ŭȏȊŬ-

ŰȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ ȂȆŬ ȁŬȅȖŰŮȍȄ ȅŮȒȍȄŰȆȇǾ ȉŮȈǽŰȄ ŰȒȊ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇȗȊ 

ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ŰȒȊ ȇŬȅŬȍȗȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ȇŬȆ ŰȒȊ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ůŰŬ 

ŭȆǼűȌȍŬ ȉǿȂȉŬŰŬ. 
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ǲǿȊŬȇŬȎ 7 -2 . ǮŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȇŬȆ ŰȍȆŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ, ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, 
ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. 

ǧȆŬȈȖŰȄȎ Ǿ ǮǿȂȉŬ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ǥȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȕ 

bmimPF 6 

V ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ (pCA) 
V ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ (CA)  
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MFE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE) 

omimPF 6 

V ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ (pCA) 
V ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ (CA)  
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MFE) 

V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE) 

bmimBF 4 

V ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ (pCA) 
V ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ (CA)  
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MFE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE) 

omimBF 4 

V ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ (pCA) 
V ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ (CA)  
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MFE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE) 

bmimTF 2N 
V ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ (pCA) 
V ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ (CA)  

bmimTFO  
V ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ (pCA) 
V ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ (CA)  

c3omimPF 6 

V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MFE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE) 

c2ohmimPF 6 

V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MFE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE) 

c3omimBF 4 

V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MFE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE) 

c2ohmimBF 4 

V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE) 

bmimPF 6 / tert -butanol  
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE) 
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ǧȆŬȈȖŰȄȎ Ǿ ǮǿȂȉŬ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ǥȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȕ 

bmimBF 4 / tert -butanol  
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE) 

omimBF 4 / tert -butanol  
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE) 

bmimBF 4 / ethyl acetate  
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE) 

omimBF 4 / ethyl acetate  
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) 
V ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE) 

 

 

7.4.1  ǥȊǼȈȏůȄ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ 

Ǫ ŬȊǼȈȏůȄ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŭȆŮȋǼȂŮŰŬȆ ȂȆŬ ŰŬ ɸǽȊŰŮ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ɸŬȍǼȂȒȂŬ ŰȌȏ 

ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ (pCA), ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ (CA), ŰȌȊ ȉŮȅȏȈ-

ŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) , ŰȌ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ 

(MFE) ȇŬȆ ŰȌ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE). ǵȌ ůȖȊȌȈȌ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗ-

ȉŮȊȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ŭȆŬŰǿȅŮŰŬȆ ůŰȄ ȁǼůȄ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ. 

Ǫ ŬȊŮȖȍŮůȄ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ȇǼȅŮ ȉȌȍǿȌȏ ȂǿȊŮŰŬȆ ȉŮ 

ŰȌ ɸȍȕȂȍŬȉȉŬ HyperChem  ȉŮ ȐȍǾůȄ ŰȄȎ ȄȉȆŮȉɸŮȆȍȆȇǾȎ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇǾȎ ȉŮȅȕŭȌȏ 

PM3. ũȆŬ ȇǼȅŮ ȉȕȍȆȌ ȌȍǿȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ŭǿŮŭȍŮȎ ȂȒȊǿŮȎ ŰȌȏ ȇŬȆ ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ ŰŬ 

ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ, ŰŬ ȌɸȌǿŬ ɸŮȍȆȈŬȉȁǼȊȌȏȊ ŰȄȊ ŭȌȉǾ ȇǼȅŮ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ, ŰȄȊ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŬȏŰǾȎ ȇŬȆ ŰȄȊ ŰȆȉǾ ŰȒȊ ŭȆǽŭȍȒȊ ȂȒȊȆȗȊ ŰȄȎ. ǴŰȌ ůȄȉŮǿȌ ŬȏŰȕ ȂǿȊŮŰŬȆ ȉǿŬ 

ŬȍȐȆȇǾ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ȕɸȌȏ ȌȆ ŭȌȉǽȎ ɸȌȏ ŭȆŬűǽȍȌȏȊ ŮȈǼȐȆůŰŬ ůŮ ȕȈŮȎ ŰȆȎ ɸŬȍŬɸǼȊȒ 

ɸŬȍŬȉǽŰȍȌȏȎ ȅȒȍȌȖȊŰŬȆ ȕȉȌȆŮȎ, ȈŬȉȁǼȊŮŰŬȆ ȉȕȊȌ ȉǿŬ Ŭɸȕ ȇǼȅŮ ȌȉǼŭŬ, ŮȊȗ ȌȆ 

ŮɸŬȊŬȈŬȉȁŬȊȕȉŮȊŮȎ ŮȋŬȆȍȌȖȊŰŬȆ. ǴŰȄ ůȏȊǽȐŮȆŬ ȕȈŮȎ ȌȆ ȈŬȉȁŬȊȕȉŮȊŮȎ Ŭɸȕ ŰȄȊ 

ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ŭȌȉǽȎ ŬȍȆůŰȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ȂŮȒȉŮŰȍȆȇǼ ȉŮ ŰȄ ȉǽȅȌŭȌ DFT ȇŬȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ 

COSMO ȉǽůȒ ŰȌȏ ɸȍȌȂȍǼȉȉŬŰȌȎ Turbomole  ȇŬȆ ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ ȊǽŮȎ ŰȆȉǽȎ ȒȎ ɸȍȌȎ 

ŰȄȊ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ȇŬȆ ŰȆȎ ŭǿŮŭȍŮȎ ȂȒȊǿŮȎ ȇŬȅȗȎ ȇŬȆ Ȅ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ ŰȄȎ ȇǼȅŮ 

ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ. ǥȇȌȈȌȖȅȒȎ ȏɸȌȈȌȂǿȃŮŰŬȆ ŰȌ ů-profile  ȇǼȅŮ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ ȉŮ ȐȍǾůȄ 

ŰȌȏ ɸȍȌȂȍǼȉȉŬŰȌȎ COSMOtherm . ǴŰȌ ůȄȉŮǿȌ ŬȏŰȕ ŮɸŬȊŬȋȆȌȈȌȂȌȖȊŰŬȆ ȌȆ ŭȆŬȉȌȍ-

űȗůŮȆȎ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰŬ ȇǼŰȒȅȆ ȇȍȆŰǾȍȆŬ: ( i) ŮȊǽȍȂŮȆŬ, (ii) ŭǿŮŭȍŮȎ ȂȒȊǿŮȎ ȇŬȆ (iii )  ů-

profile . 

ǡůŮȎ ŭȌȉǽȎ ǽȐȌȏȊ ɸŬȍȕȉȌȆŮȎ ȇŬȆ ŰȆȎ ŰȍŮȆȎ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ɸŬȍŬȉǽŰȍȌȏȎ 

ȅŮȒȍȌȖȊŰŬȆ ǿŭȆŮȎ ȇŬȆ ȌȆ ŮɸŬȊŬȈŬȉȁŬȊȕȉŮȊŮȎ ŮȋŬȆȍȌȖȊŰŬȆ. ǨɸǿůȄȎ, ȌȆ ŭȌȉǽȎ 

ȇŬŰȄȂȌȍȆȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ŬȊǼ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȕ ŮɸǿɸŮŭȌ ȇŬȆ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇǾ ȅǽůȄ ůŰȌ ȐȗȍȌ 

ȇǼɸȌȆȒȊ ȌȉǼŭȒȊ ŰȌȏ ȉȌȍǿȌȏ ɸȌȏ ŮɸȆűǽȍȌȏȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ůŮ ůȐǽůȄ ȉŮ ŰȌ 

ɸȍȌȄȂȌȖȉŮȊȌ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȕ ŮɸǿɸŮŭȌ. ũȆŬ ȇǼȅŮ ȉǿŬ Ŭɸȕ ŰȆȎ ȈŬȉȁŬȊȕȉŮȊŮȎ Ŭɸȕ ŰȄȊ 

ɸȍȌȄȂȌȖȉŮȊȄ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ŭȆŮȋǼȂŮŰŬȆ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕȎ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ůŮ ŭȖȌ ŬȊŰȆɸȍȌůȒɸŮȏŰȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, 
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ǽȊŬ ȏŭȍȕűȆȈȌ (bmimBF 4)  ȇŬȆ ǽȊŬ ȏŭȍȕűȌȁȌ (bmimPF 6). ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŬȏŰȌȖ 

ŰȌȏ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ŰȌ ŰŮȈŮȏŰŬǿȌ ȇȍȆŰǾȍȆȌ ŮɸȆȈȌȂǾȎ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ 

ȇǼȅŮ ǽȊȒůȄȎ. ǱȆ ŭȌȉǽȎ ȌȆ ȌɸȌǿŮȎ ŬȊǾȇȌȏȊ ůŰȌ ǿŭȆȌ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȕ ŮɸǿɸŮŭȌ, ǽȐȌȏȊ ǿŭȆȌ 

ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ŰȒȊ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȗȊ ŰȌȏȎ ȌȉǼŭȒȊ ȇŬȆ ŭǿȊȌȏȊ ǿŭȆȌ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ůŰȌȏȎ ŭȖȌ ŮɸȆȈŮȐȅǽȊŰŮȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ȅŮȒȍȌȖȊŰŬȆ ȕȉȌȆŮȎ ȇŬȆ ȌȆ 

ŮɸŬȊŬȈŬȉȁŬȊȕȉŮȊŮȎ ŮȋŬȆȍȌȖȊŰŬȆ.  

ǴŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 7.3 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ŭȌȉǽȎ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ, ȇŬȆ Ȍ ŬȍȆȅȉȕȎ 

ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ɸȍȆȊ ȇŬȆ ȉŮŰǼ ŰȄȊ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ůŮ ȇǼȅŮ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ůŰǼŭȆȌ 

ȇǼȅŮ ȉȌȍǿȌȏ. ǱȆ ŰŮȈȆȇǽȎ ůŰŬȅŮȍǽȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ŮǿȊŬȆ ŰǽůůŮȍȆȎ (4) ȂȆŬ ŰȌ ɸ-

ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ, ȌȇŰȗ (8) ȂȆŬ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ, ŰǽůůŮȍȆȎ (4) ȂȆŬ ŰȌȊ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ 

ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ŭȗŭŮȇŬ (12) ȂȆŬ ŰȌȊ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ 

ȌȋǽȌȎ ȇŬȆ ŮȊȊǽŬ (9) ȂȆŬ ŰȌȊ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ. 
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ǲǿȊŬȇŬȎ 7 -3 . ǧȌȉǾ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ, ȌȍȆůȉȕȎ ŭǿŮŭȍȒȊ ȂȒȊȆȗȊ ȇŬȆ ŬȍȆȅȉȕȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ůŮ ȇǼȅŮ ůŰǼŭȆȌ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄȎ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ȉȕȍȆȌ. 

ǮȕȍȆȌ ǧȌȉǾ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ 
ǧǿŮŭȍŮȎ ȂȒȊǿŮȎ 

( dih. )  

ǥȍȆȅȉȕȎ 
ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ 
Ŭɸȕ HyperChem -
PM 3  ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ 

ǥȍȆȅȉȕȎ 
ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ 
Ŭɸȕ DFT / COSMO  
ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ 

ǥȍȆȅȉȕȎ 
ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ 
Ŭɸȕ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ 
ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ 

ǥȍȐȆȇȕȎ ǵŮȈȆȇȕȎ ǥȍȐȆȇȕȎ ǵŮȈȆȇȕȎ ǥȍȐȆȇȕȎ ǵŮȈȆȇȕȎ 

pCA  

 

Dih. 1: 15 -5-1-10  
Dih. 2: 11 -4-6-7 
Dih. 3: 6 -7-8-12  
Dih. 4: 7 -8-12 -20  

36  22  14  4  

CA 

 

Dih. 1: 2-1-5-15  
Dih. 2: 11 -10 -18 -21  
Dih. 3: 3 -4-6-7 
Dih. 4: 6 -7-8-12  
Dih. 5: 7 -8-12 -20  

108  49  27  8  
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ǮȕȍȆȌ ǧȌȉǾ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ 
ǧǿŮŭȍŮȎ ȂȒȊǿŮȎ 

( dih. )  

ǥȍȆȅȉȕȎ 
ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ 
Ŭɸȕ HyperChem -
PM 3  ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ 

ǥȍȆȅȉȕȎ 
ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ 
Ŭɸȕ DFT / COSMO  
ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ 

ǥȍȆȅȉȕȎ 
ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ 
Ŭɸȕ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ 
ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ 

ǥȍȐȆȇȕȎ ǵŮȈȆȇȕȎ ǥȍȐȆȇȕȎ ǵŮȈȆȇȕȎ ǥȍȐȆȇȕȎ ǵŮȈȆȇȕȎ 

MpCE  

 

Dih. 1: 10 -1-5-15  
Dih. 2: 3-4-6-7 
Dih. 3: 6-7-8-12  
Dih. 4: 7-8-12 -20  
Dih. 5: 8 -12 -20 -22  

134  62  25  4  

MFE  

 

Dih. 1: 10 -1-5-15 
Dih. 2: 3-4-6-7 
Dih. 3: 6-7-8-12  
Dih. 4: 7-8-12 -20  
Dih. 5: 8 -12 -20 -22  
Dih. 6: 3-2-13 -24  
Dih. 7: 2-13 -24 -26  

425  115  45  12  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS   

156  

ǮȕȍȆȌ ǧȌȉǾ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ 
ǧǿŮŭȍŮȎ ȂȒȊǿŮȎ 

( dih. )  

ǥȍȆȅȉȕȎ 
ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ 
Ŭɸȕ HyperChem -
PM 3  ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ 

ǥȍȆȅȉȕȎ 
ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ 
Ŭɸȕ DFT / COSMO  
ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ 

ǥȍȆȅȉȕȎ 
ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ 
Ŭɸȕ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ 
ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ 

ǥȍȐȆȇȕȎ ǵŮȈȆȇȕȎ ǥȍȐȆȇȕȎ ǵŮȈȆȇȕȎ ǥȍȐȆȇȕȎ ǵŮȈȆȇȕȎ 

MSE  

 

Dih. 1: 10 -1-5-10 
Dih. 2: 3-4-6-7 
Dih. 3: 6-7-8-12  
Dih. 4: 7-8-12 -19  
Dih. 5: 8 -12 -19 -21 
Dih. 6: 3-2-13 -23 
Dih. 7: 2-13 -23-25 
Dih. 8: 11 -10 -28 -27  
Dih. 9: 10 -28 -27 -30  

790  235  67  9  
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ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ Ȍ ŬȍȐȆȇȕȎ ŬȍȆȅȉȕȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ, ȕɸȒȎ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ Ŭɸȕ ŰȌȊ 

ŬȈȂȕȍȆȅȉȌ ŮȖȍŮůȄȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ, ŮǿȊŬȆ ŬȍȇŮŰǼ ȉŮȂǼȈȌȎ ȇŬȆ ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ 

ůȄȉŬȊŰȆȇǼ ȉŮ ŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȒȊ ŭȆǽŭȍȒȊ ȂȒȊȆȗȊ. ǵȌ ůȖȊȌȈȌ ŰȒȊ ŬȊȒŰǽȍȒ 

ȏɸȌȈȌȂȆůȉȗȊ ȂȆŬ ŰȌȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ ŰȒȊ ŰŮȈȆȇȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŮǿȊŬȆ ŰȌ ɸȈǽȌȊ 

ŮɸǿɸȌȊȌ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ȁǾȉŬ ůŰȄȊ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȄȎ ȉŮȅȕŭȌȏ COSMO-RS, ŰȕůȌ Ŭɸȕ 

ɸȈŮȏȍǼȎ ȉŮȂǼȈȌȏ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȌȖ ȐȍȕȊȌȏ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ɸȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȕůȌ ȇŬȆ Ŭɸȕ 

ɸȈŮȏȍǼȎ ŭȏůȇȌȈǿŬȎ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄȎ ŮȊȕȎ ŰǽŰȌȆȌȏ ȕȂȇȌȏ ŭȌȉȗȊ ȉŮ ɸȌȈȈŬɸȈǼ 

ȇȍȆŰǾȍȆŬ. 

ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȒȊ ɸȍȌůȌȉȌȆȗůŮȒȊ ɸȍȌůűǽȍȌȏȊ ȉǿŬ ȁŬȅȖŰŮȍȄ ȂȊȗůȄ 

ŰȒȊ ůŰŮȍŮȌȐȄȉȆȇȗȊ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȗȊ ȇǼȅŮ ȉȌȍǿȌȏ ȇŬȆ ŰȄȎ ɸȆȅŬȊȕŰȄŰŬȎ ŬɸǼ-

ȊŰȄůȄȎ ȇǼȅŮ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ ȁǼůŮȆ ŰȌȏ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȌȖ ŮɸȆɸǽŭȌȏ ůŰȌ ȌɸȌǿȌ ȁȍǿůȇŮŰŬȆ. 

ǱȆ ŭȌȉǽȎ ŰȌȏ ǲǿȊŬȇŬ 7-3 ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ŰŬ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǼ ŮȈǼȐȆůŰŬ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ȉŮȈŮ-

ŰȗȉŮȊȒȊ ȉȌȍǿȒȊ, ǽȐȌȏȊ ŭȄȈŬŭǾ ŰȄ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ɸȆȅŬȊȕŰȄŰŬ ȊŬ ŬɸŬȊŰȄȅȌȖȊ ȉŮ ŰȄ 

ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊȄ ůŰŮȍŮȌȐȄȉŮǿŬ ůŰȄ űȖůȄ ȇŬȆ ůŰŬ ŭȆŬȈȖȉŬŰŬ. ǡȈŮȎ ȌȆ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ 

ŬȏŰǽȎ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ȇǼɸȌȆŬ ȇȌȆȊǼ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇǼ: i)  ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ŮɸǿɸŮŭȄ ȂŮȒȉŮ-

ŰȍǿŬ, ɸȆȅŬȊȕŰŬŰŬ ȈȕȂȒ ŰȄȎ ůŰŬȅŮȍȌɸȌȆȄŰȆȇǾȎ ŮɸǿŭȍŬůȄȎ ŰȒȊ ŭȆǼůɸŬȍŰȒȊ ɸ-

ȄȈŮȇŰȍȌȊǿȒȊ ȉŮŰŬȋȖ ŰȌȏ ȁŮȊȃȌȈȆȇȌȖ ŭŬȇŰȏȈǿȌȏ ȇŬȆ ŰȒȊ ŭȆɸȈȗȊ ŭŮůȉȗȊ C6-C7 ȇŬȆ 

C8-O9 ŰȄȎ ŮȏȅŮǿŬȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ, ɸȌȏ ŮȏȊȌŮǿŰŬȆ ȕŰŬȊ ȁȍǿůȇȌȊŰŬȆ ůŰȌ ǿŭȆȌ ŮɸǿɸŮŭȌ, ii)  

ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ cis-ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ůŰȄȊ ȌȉǼŭŬ ŰȌȏ ȇŬȍȁȌȋȏȈǿȌȏ ȂȆŬ ŰŬ ȌȋǽŬ ȇŬȆ 

ůŰȄȊ ŮůŰŮȍȌȉǼŭŬ ȂȆŬ ŰȌȏȎ ŮůŰǽȍŮȎ, iii) ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ trans -ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ŰȌȏ 

ȌȋȏȂȕȊȌȏ ŰȌȏ ȇŬȍȁȌȋȏȈǿȌȏ (O9) ůŮ ůȐǽůȄ ȉŮ ŰȌ ȂŮȆŰȌȊȆȇȕ ȉȕȍȆȌ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ (H17 ) 

ȇŬȆ iii ) ȂȆŬ ŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȉŮ ɸŬȍŬɸǼȊȒ Ŭɸȕ ǽȊŬȊ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰŮȎ ůŰȌ ŭŬȇŰȖȈȆȌ 

(OH ȇŬȆ CH3O), ŬȏŰȌǿ ȁȍǿůȇȌȊŰŬȆ ůŮ ůȐŮŰȆȇȕ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ŮȊŭȌȉȌȍȆŬȇȌȖ 

ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ (intra  hydrogen  bonding ).  

ǮǿŬ ŬȈȈŬȂǾ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȌȏȎ ŬȊȒŰǽȍȒ ůȐŮŰȆȇȌȖȎ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȌȖȎ, ŮɸȆűǽȍŮȆ 

ŬȖȋȄůȄ ůŰȄȊ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ȇǼȅŮ ȉȌȍǿȌȏ ȇŬȆ ȏɸȕ ȇǼɸȌȆŮȎ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŮȎ ȂȒȊǿŮȎ, ŰŬ 

ȉȕȍȆŬ ůŰŬȅŮȍȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ůŮ ǽȊŬ ǼȈȈȌ ȏȑȄȈȕŰŮȍȌ ŬȈȈǼ ůŰŬȅŮȍȕ ȇŬȆ ɸǼȈȆ 

ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȕ ŮɸǿɸŮŭȌ. ǴŰȌȏȎ ǲǿȊŬȇŮȎ 7-4 ǽȒȎ 7-8 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ŭȌȉǽȎ, Ȅ 

ůȐŮŰȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ (ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ - ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ) ȇŬȆ Ȍ ůȐŮŰȆȇȕȎ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ ŰȒȊ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȗȊ ȌȉǼŭȒȊ ȕȈȒȊ 

ŰȒȊ ůŰŬȅŮȍȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŰȒȊ ȇȆȊȊŬȉȆȇȗȊ ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ. ǴŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ 

ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ȇŬȆ ŰȌȏ ŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ (ǲǿȊŬȇŮȎ 7-4 & 7 -6) ŰȌ ŬȉǽůȒȎ ŮɸȕȉŮȊȌ 

ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȕ ŮɸǿɸŮŭȌ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ (ŭȆŬȉȕȍűȒůȄ 2) ŭȆŬűȌȍȌɸȌȆŮǿŰŬȆ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȌ 

ůȐŮŰȆȇȕ cis-ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ŰȌȏ ȌȋȏȂȕȊȌȏ ŰȄȎ ȇŬȍȁȌȋȏȈȆȇǾȎ ȌȉǼŭŬȎ (O9) ȇŬȆ ŰȌȏ 

ȂŮȆŰȌȊȆȇȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ (H17). ǵŬ ŮɸȕȉŮȊŬ ŭȖȌ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǼ ŮɸǿɸŮŭŬ (ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ 

3 ȇŬȆ 4) ȐŬȍŬȇŰȄȍǿȃȌȊŰŬȆ Ŭɸȕ trans -ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ŰȌȏ ȇŬȍȁȌȋȏȈǿȌȏ / ŮůŰŮȍȌ-

ȉǼŭŬȎ ȇŬȆ trans  ȇŬȆ cis-ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ŰȌȏ ȌȋȏȂȕȊȌȏ ŰȄȎ ȇŬȍȁȌȋȏȈȆȇǾȎ ȌȉǼŭŬȎ 

(O9) ȇŬȆ ŰȌȏ ȂŮȆŰȌȊȆȇȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ (H17), ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ. ũŮȊȆȇǼ, ȉǿŬ ŬȈȈŬȂǾ ůŰȌȊ 

ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ŰȌȏ ȇŬȍȁȌȋȏȈǿȌȏ Ǿ ŰȄȎ ŮůŰŮȍȌȉǼŭŬȎ Ŭɸȕ cis ůŮ trans  ŮɸȆűǽȍŮȆ 

ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŬȖȋȄůȄ ůŰȄȊ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŰȌȏ ȉȌȍǿȌȏ Ŭɸȕ ȕŰȆ Ȅ ŬȈȈŬȂǾ ůŰȌȊ 

ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ŰȌȏ ȌȋȏȂȕȊȌȏ ŰȄȎ ȇŬȍȁȌȋȏȈȆȇǾȎ ȌȉǼŭŬȎ ȇŬȆ ŰȌȏ ȂŮȆŰȌȊȆȇȌȖ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ Ŭɸȕ trans  ůŮ cis. Ǫ ɸŬȍŬŰǾȍȄůȄ ŬȏŰǾ ȆůȐȖŮȆ ȂȆŬ ȕȈŬ ŰŬ ȇȆȊȊŬȉȆȇǼ 

ɸŬȍǼȂȒȂŬ. 

ũȆŬ ŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (ǲǿȊŬȇŬȎ 7-5) ɸȍȌůŰǿȅŮŰŬȆ ŰȌ 

ȇȍȆŰǾȍȆȌ ŰȌȏ ůȐŮŰȆȇȌȖ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȌȖ ŰȒȊ ŭȖȌ ȂŮȆŰȌȊȆȇȗȊ ȏŭȍȌȋȏȈǿȒȊ, ŰȌ 

ȌɸȌǿȌ ŬȊǼȂŮŰŬȆ ůŰȄ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ Ǿ ȉȄ ůȐȄȉŬŰȆůȉȌȖ ŮȊŭȌȉȌȍȆŬȇȌȖ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌ-
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ȂȕȊȌȏ (intra  Ǿ non - intra  hydrogen  bonding ). ǹȎ ɸȍȌȎ ŰȄȊ ŮɸǿŭȍŬůȄ ůŰȄȊ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŰȌȏ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȌȖ ŰȌȏ ȇŬȍȁȌȋȏȈǿȌȏ ȇŬȆ ŰȌȏ ůȐŮŰȆȇȌȖ ɸȍȌůŬȊŬ-

ŰȌȈȆůȉȌȖ ŰȌȏ ȌȋȏȂȕȊȌȏ ŰȄȎ ȇŬȍȁȌȋȏȈȆȇǾȎ ȌȉǼŭŬȎ (O9) ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȌ ȂŮȆŰȌȊȆȇȕ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌ (H17) ȆůȐȖȌȏȊ ȌȆ ǿŭȆŮȎ ɸŬȍŬŰȄȍǾůŮȆȎ ȉŮ ŰȌ ɸ-ȇȌȏŬȍȆȇȕ ȌȋȖ. ǥɸȕ ŰŬ 

ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇǼ ŰȄȎ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ 3 ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ŭŮ ůȐȄȉŬŰǿȃŮŰŬȆ ŮȊŭȌ-

ȉȌȍȆŬȇȕȎ ŭŮůȉȕȎ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ (non - intra  ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ) ȇŬȆ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŰȄ 

ŭȌȉǾ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ Ȍ ůȐŮŰȆȇȕȎ ŬȏŰȕȎ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ ŬȏȋǼȊŮȆ ɸŮȍȆů-

ůȕŰŮȍȌ ŰȄȊ ŮȊǽȍȂŮȆŬ Ŭɸȕ ȕŰȆ Ȍ cis-ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ ŰȌȏ ȌȋȏȂȕȊȌȏ ŰȄȎ ȇŬȍȁȌ-

ȋȏȈȆȇǾȎ ȌȉǼŭŬȎ ȇŬȆ ŰȌȏ ȂŮȆŰȌȊȆȇȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ (ŭȆŬȉȕȍűȒůȄ 2). ǵȌ ŬȊŰǿȅŮŰȌ 

ůȏȉȁŬǿȊŮȆ ȂȆŬ ŰȆȎ ŭȌȉǽȎ ȏȑȄȈȕŰŮȍȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ɸȌȏ ǽȐȌȏȊ ȒȎ ȇȌȆȊȕ ȐŬȍŬȇŰȄ-

ȍȆůŰȆȇȕ trans  ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ŰȌȏ ȇŬȍȁȌȋȏȈǿȌȏ (ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ 5-8). ǴŰȄȊ 

ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŬȏŰǾ Ȅ ŬȈȈŬȂǾ ŰȌȏ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȌȖ ŰȒȊ ȂŮȆŰȌȊȆȇȗȊ ȏŭȍȌȋȏȈǿȒȊ ůŮ 

ȅǽůȄ ȉȄ ůȐȄȉŬŰȆůȉȌȖ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ (non - intra ) ŮɸȆűǽȍŮȆ ȉȆȇȍȕŰŮȍȄ ŬȖȋȄůȄ 

ůŰȄȊ ŮȊǽȍȂŮȆŬ Ŭɸȕ ȕŰȆ Ȅ ŬȈȈŬȂǾ ŰȌȏ ůȐŮŰȆȇȌȖ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȌȖ ŰȌȏ ȌȋȏȂȕȊȌȏ 

ŰȄȎ ȇŬȍȁȌȋȏȈȆȇǾȎ ȌȉǼŭŬȎ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȌ ȂŮȆŰȌȊȆȇȕ ȏŭȍȌȂȕȊȌ Ŭɸȕ trans  ůŮ cis. 

ǱȆ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ŰȌȏ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (ǲǿȊŬȇŬȎ 7-7) 

ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ŰŬ ǿŭȆŬ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇǼ ȉŮ ŬȏŰǽȎ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ȉȕȊȌ ɸȌȏ Ȍ 

ŮȊŭȌȉȌȍȆŬȇȕȎ ŭŮůȉȕȎ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ůȐȄȉŬŰǿȃŮŰŬȆ ȉŮŰŬȋȖ ŰȌȏ ȏŭȍȌȋȏȈǿȌȏ ȇŬȆ ŰȄȎ 

ȉŮȅȕȋȏ ȌȉǼŭŬȎ ŰȌȏ ŭŬȇŰȏȈǿȌȏ. ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ȇǼɸȌȆŮȎ ŭȌȉǽȎ ǽȐȌȏȊ ǿŭȆŬ 

ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇǼ ȇŬȆ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰŬ ŰȍǿŬ ȇȍȆŰǾȍȆŬ ůȐŮŰȆȇȗȊ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȗȊ (ɸ.Ȑ. 

ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ 1 & 2, 8 & 9), ȒůŰȕůȌ ŭȆŬűǽȍȌȏȊ ȌȆ ŮȊǽȍȂŮȆǽȎ ŰȌȏȎ ȂŮȂȌȊȕȎ ɸȌȏ 

ȌűŮǿȈŮŰŬȆ ůŮ ȉȆȇȍǽȎ ŭȆŬűȌȍǽȎ ŰȒȊ ŰȆȉȗȊ ŰȒȊ ŭȆǽŭȍȒȊ ȂȒȊȆȗȊ ŰȌȏȎ. ǨɸǿůȄȎ, Ȍ 

ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊȌȎ ŮůŰǽȍŬȎ ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ůŰŬȅŮȍǽȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ȏȑȄȈȕŰŮȍȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ 

ȕɸȌȏ Ȅ ŭȌȉǾ ŭŮȊ ŮǿȊŬȆ ŮɸǿɸŮŭȄ (ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ 10 & 11). H ŭȆǼŰŬȋȄ ůŮ ŭŮȖŰŮȍȌ 

ŮɸǿɸŮŭȌ ŮȊŰȌɸǿȃŮŰŬȆ ůŰȌȊ ȉŮȅȕȋȏ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŰȌȏ ŭŬȇŰȏȈǿȌȏ ȇŬȆ ȉȕȊȌ ȂȆŬ ŭȌȉǽȎ 

ɸȌȏ ǽȐȌȏȊ cis-ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ŰȄȎ ŮůŰŮȍȌȉǼŭŬȎ ȇŬȆ trans  ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ O9-

H17 . O ůȐŮŰȆȇȕȎ ŬȏŰȕȎ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȌ ȂŮȆŰȌȊȆȇȕ ȏŭȍȌȋȖȈȆȌ (non -

planar ) ŮɸȆűǽȍŮȆ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŬȖȋȄůȄ ůŰȄȊ ŮȊǽȍȂŮȆŬ Ŭɸȕ ȕŰȆ Ȍ non- intra  ůȐŮŰȆȇȕȎ 

ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ. ǹůŰȕůȌ, ŰȄ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŬȖȋȄůȄ ůŰȄȊ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŮɸȆűǽȍŮȆ Ȍ 

trans -ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ ŰȄȎ ŮůŰŮȍȌȉǼŭŬȎ ůŮ ůȏȊŭȏŬůȉȕ ȉŮ non - intra  ɸȍȌůŬ-

ȊŬŰȌȈȆůȉȕ ŰȒȊ ŭȖȌ ȏɸȌȇŬŰŬůŰŬŰȗȊ ŰȌȏ ŭŬȇŰȏȈǿȌȏ (ŭȆŬȉȕȍűȒůȄ 12). 

Ǳ ůȐŮŰȆȇȕȎ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ ŰȌȏ ŭŮȖŰŮȍȌȏ ȉŮȅȕȋȏ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ůŰȌ ȉȕȍȆȌ 

ŰȌȏ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ǽȊŬ ŮɸȆɸȈǽȌȊ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȕ, 

ȒůŰȕůȌ ȂȆŬ ŰȆȎ ŮɸǿɸŮŭŮȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ, Ȍ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ intra  Ǿ non - intra  ȒȎ 

ɸȍȌȎ ŰȌ ȏŭȍȌȋȖȈȆȌ ŮǿȊŬȆ ɸǼȊŰŬ ŬȊŰǿȅŮŰȌȎ ŬȈȈǼ ȆůȌŭȖȊŬȉȌȎ ȉŮ ŰȌȊ ɸȍȌůŬ-

ȊŬŰȌȈȆůȉȕ ŰȌȏ ǼȈȈȌȏ ȉŮȅȕȋȏ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ (ǲǿȊŬȇŬȎ 7-8). ǴȐȄȉŬŰǿȃŮŰŬȆ, 

ŭȄȈŬŭǾ, ɸǼȊŰȌŰŮ ŮȊŭȌȉȌȍȆŬȇȕȎ ŭŮůȉȕȎ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȉŮŰŬȋȖ ŰȌȏ ȏŭȍȌȋȏȈǿȌȏ ȇŬȆ 

ȉǿŬȎ Ůȇ ŰȒȊ ŭȖȌ ȉŮȅȕȋȏ ȌȉǼŭȒȊ. ǡȉȌȆŬ ȉŮ ŰȌȊ ŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, 

ŮȉűŬȊǿȃȌȊŰŬȆ ȉȄ ŮɸǿɸŮŭŮȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ (ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ 3-6, 8 & 9) ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȌȊ 

ǽȊŬ ȉŮȅȕȋȏ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ, ȕɸȌȏ ůŮ ŬȏŰǽȎ ŰȆȎ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ Ȍ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ ŰȌȏ 

ŭŮȖŰŮȍȌȏ ŮǿȊŬȆ ɸǼȊŰȌŰŮ ůŮ ȅǽůȄ ůȐȄȉŬŰȆůȉȌȖ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȉŮ ŰȌ ȏŭȍȌȋȖȈȆȌ 

(intra ) . ǵȌ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȌ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȕ ŮɸǿɸŮŭȌ ȇŬŰǽȐȌȏȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ȕɸȌȏ Ȅ 

ŭȆǼŰŬȋȄ ůŮ ŭȖȌ ŮɸǿɸŮŭŬ ůȏȊŭȏǼȃŮŰŬȆ ȉŮ trans  ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ŰȄȎ ŮůŰŮȍȌȉǼŭŬȎ 

(ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ 8 & 9). 

ǥȋǿȃŮȆ ȊŬ ůȄȉŮȆȒȅŮǿ ȕŰȆ ŰŬ ȈŬȉȁŬȊȕȉŮȊŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȄȎ ȉȌȍȆŬȇǾȎ 

ɸȍȌůȌȉȌǿȒůȄȎ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůȏȉűȒȊȌȖȊ ȉŮ ŬȏŰǼ ŰȄȎ ab initio  ȉŮȈǽŰȄȎ 



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS  

159  

ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŰȒȊ VanB esien and Marques [52] , ȇŬȆ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȌȏ ɸ-

ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůȏȉűȒȊȌȖȊ ȉŮ ŰȄȊ ab initio  ȉŮȈǽŰȄ ŰȄȎ ŭȌȉǾȎ ȇŬȆ ŰȒȊ 

ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ ŰȌȏ trans -ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ŰȒȊ Quan -Song  Li ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂŬŰȗȊ [53] . 

ǬŬŰǼ ŰȄ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűȆȇǾ ǽȍŮȏȊŬ ŭŮȊ ȁȍǽȅȄȇŬȊ ůȐŮŰȆȇǽȎ ŭȄȉȌůȆŮȖůŮȆȎ ȂȆŬ ŰȌȏȎ 

ŰȍŮȆȎ ŮůŰǽȍŮȎ. 
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ǲǿȊŬȇŬȎ 7 - 4 . ǧȌȉǽȎ, ůȐŮŰȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ȇŬȆ ůȐŮŰȆȇȕȎ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ ŰȒȊ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȗȊ ȌȉǼŭȒȊ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ůŰŬȅŮȍȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŰȌȏ ɸ-
ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ. 

ǧȆŬȉȕȍűȒůȄ 
ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ k J/ mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
COOH  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ  
O9- H 17  

1 0.0  

 

cis t rans  

2 2.3  

 

cis cis 
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ǧȆŬȉȕȍűȒůȄ 
ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ k J/ mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
COOH  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ  
O9- H 17  

3 8.4  

 

trans  trans  

4 15.2  

 

trans  cis 
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ǲǿȊŬȇŬȎ 7 -5 . ǧȌȉǽȎ, ůȐŮŰȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ȇŬȆ ůȐŮŰȆȇȕȎ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ ŰȒȊ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȗȊ ȌȉǼŭȒȊ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ůŰŬȅŮȍȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŰȌȏ 
ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ. 

ǧȆŬȉȕȍűȒůȄ 
ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
COOH  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ  
O9- H 17  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
ȂŮȆŰȌȊȆȇȗȊ ǱǪ 

1 0.0  

 

cis t rans  intra  

2 2.8  

 

cis cis intra  
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ǧȆŬȉȕȍűȒůȄ 
ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
COOH  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ  
O9- H 17  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
ȂŮȆŰȌȊȆȇȗȊ ǱǪ 

3 5.1  

 

cis t rans  non - intra  

4 7.2  

 

cis cis non - intra  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS   

164  

ǧȆŬȉȕȍűȒůȄ 
ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
COOH  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ  
O9- H 17  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
ȂŮȆŰȌȊȆȇȗȊ ǱǪ 

5 10.0  

 

trans  trans  intra  

6 13.7  

 

trans  trans  non - intra  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS  

165  

ǧȆŬȉȕȍűȒůȄ 
ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
COOH  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ  
O9- H 17  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
ȂŮȆŰȌȊȆȇȗȊ ǱǪ 

7 15.0  

 

trans  cis intra  

8 20.1  

 

trans  cis non - intra  

 

  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS   

166  

ǲǿȊŬȇŬȎ 7 -6 . ǧȌȉǽȎ, ůȐŮŰȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ȇŬȆ ůȐŮŰȆȇȕȎ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ ŰȒȊ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȗȊ ȌȉǼŭȒȊ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ůŰŬȅŮȍȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŰȌȏ 
ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ. 

ǧȆŬȉȕȍűȒůȄ 
ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
COOCH 3  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ  
O9- H 17  

1 0.0  

 

cis t rans  

2 3.6  

 

cis cis 



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS  

167  

ǧȆŬȉȕȍűȒůȄ 
ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
COOCH 3  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ  
O9- H 17  

3 18.7  

 

t rans  trans  

4 36.3  

 

trans  cis 

 

  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS   

168  

ǲǿȊŬȇŬȎ 7 -7 . ǧȌȉǽȎ, ůȐŮŰȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ȇŬȆ ůȐŮŰȆȇȕȎ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ ŰȒȊ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȗȊ ȌȉǼŭȒȊ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ůŰŬȅŮȍȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŰȌȏ 
ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ. 

ǧȆŬȉȕȍűȒůȄ 
ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
COO CH 3  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ  
O9- H 17  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
O5H 15 - O13 CH 3  

1 0.0  

 

cis t rans  intra  

2 2.0  

 

cis t rans  intra  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS  

169  

ǧȆŬȉȕȍűȒůȄ 
ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
COO CH 3  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ  
O9- H 17  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
O5H 15 - O13 CH 3  

3 3.5  

 

cis cis intra  

4 5.5  

 

cis cis intra  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS   

170  

ǧȆŬȉȕȍűȒůȄ 
ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
COO CH 3  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ  
O9- H 17  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
O5H 15 - O13 CH 3  

5 7.2  

 

cis t rans  non - intra  

6 10.6  

 

cis cis non - intra  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS  

171  

ǧȆŬȉȕȍűȒůȄ 
ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
COO CH 3  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ  
O9- H 17  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
O5H 15 - O13 CH 3  

7 12.5  

 

cis cis non - intra  

8 18.6  

 

trans  trans  intra  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS   

172  

ǧȆŬȉȕȍűȒůȄ 
ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
COO CH 3  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ  
O9- H 17  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
O5H 15 - O13 CH 3  

9 20.6  

 

trans  trans  intra  

10  21.2  

 

cis t rans  non -planar  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS  

173  

ǧȆŬȉȕȍűȒůȄ 
ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
COO CH 3  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ  
O9- H 17  

ǲȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ 
O5H 15 - O13 CH 3  

11  24.6  

 

cis t rans  non -planar  

12  27.8  

 

trans  trans  non - intra  

 

 

 

 

 

  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS   

174  

ǲǿȊŬȇŬȎ 7 -8 . ǧȌȉǽȎ, ůȐŮŰȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ȇŬȆ ůȐŮŰȆȇȕȎ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕȎ ŰȒȊ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇȗȊ ȌȉǼŭȒȊ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ůŰŬȅŮȍȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŰȌȏ 
ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ. 

ǧȆŬȉȕȍ-
űȒůȄ 

ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ COO CH3  

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ O9- H 17  

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ O5H 15 -

O13 CH 3  

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ O5H 15 -

O28 CH 3  

1 0.0  

 

cis t rans  intra  non - intra  

2 3.4  

 

cis cis non - intra  intra  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS  

175  

ǧȆŬȉȕȍ-
űȒůȄ 

ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ COO CH3  

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ O9- H 17  

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ O5H 15 -

O13 CH 3  

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ O5H 15 -

O28 CH 3  

3 11.9  

 

cis trans  intra  non -planar  

4 13.0  

 

cis trans  intra  non -planar  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS   

176  

ǧȆŬȉȕȍ-
űȒůȄ 

ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ COO CH3  

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ O9- H 17  

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ O5H 15 -

O13 CH 3  

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ O5H 15 -

O28 CH 3  

5 15.4  

 

cis cis intra  non -planar  

6 16.4  

 

cis cis intra  non -planar  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS  

177  

ǧȆŬȉȕȍ-
űȒůȄ 

ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ COO CH3  

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ O9- H 17  

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ O5H 15 -

O13 CH 3  

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ O5H 15 -

O28 CH 3  

7 18.6  

 

trans  t rans  intra  non - intra  

8 30.6  

 

trans  t rans  intra  non -planar  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS   

178  

ǧȆŬȉȕȍ-
űȒůȄ 

ǴȐŮŰȆȇǾ 
ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

[ kJ / mole ]  
ǧȌȉǾ 

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ COO CH3  

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ O9- H 17  

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ O5H 15 -

O13 CH 3  

ǲȍȌůŬȊŬ-
ŰȌȈȆůȉȕȎ O5H 15 -

O28 CH 3  

9 31.7  

 

trans  t rans  intra  non -planar  



ǬŮűǼȈŬȆȌ 7. ǲȍȌůȌȉȌǿȒůȄ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS  

179  

7.4.2  ǨɸǿŭȍŬůȄ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ  

ǴŰȄȊ ɸȍȌȄȂȌȖȉŮȊȄ ŮȊȕŰȄŰŬ ɸŬȍȌȏůȆǼůŰȄȇŬȊ ȌȆ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȅŮǿůŮȎ ůŰŬȅŮȍǽȎ ŭȆŬ-

ȉȌȍűȗůŮȆȎ ȇǼȅŮ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ɸŬȍŬȂȗȂȌȏ ȇŬȆ ŬȊŬȈȖȅȄȇŬȊ ȌȆ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǽȎ ŭȆŬűȌȍǽȎ 

ɸȌȏ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȏȊ ůŰȄȊ ŰȍȆůŭȆǼůŰŬŰȄ ŭȌȉǾ. ǥȏŰǽȎ ȌȆ ŭȆŬűȌȍǽȎ ŬȊŰŬȊŬȇȈȌȖȊ, 

ŮɸǿůȄȎ, ŭȆŬűȌȍǽȎ ůŰȄȊ ȇŬŰŬȊȌȉǾ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ űȌȍŰǿȌȏ ȇŬȆ ŭȆŬűȌȍȌɸȌȆȌȖȊ ȇŬŰô 

ŮɸǽȇŰŬůȄ ŰȌ ůȖȊȌȈȌ ŰȒȊ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ȉŮ ǽȊŬ ŭȆŬȈȖŰȄ. 

ǲȍȌȎ ŰȌȖŰȌ ȉŮȈŮŰǾȅȄȇŮ Ȅ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȇǼȅŮ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȌȖ 

ůŰȄȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ. 

ǴŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-11 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŰȏɸȆȇǼ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŰȄȎ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ, ůŮ ȉȌȈŬȍȆȇȕ ȇȈǼůȉŬ, ȇǼȅŮ ȉǿŬȎ ɸȈǾȍȒȎ ŬȍȆůŰȌɸȌȆȄȉǽȊȄȎ 

ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ ȇȆȊȊŬȉȆȇȗȊ ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ ůŮ ǽȊŬ ȏŭȍȕűȆȈȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ (bmimBF 4)  

ȇŬȆ ůŮ ǽȊŬ ȏŭȍȕűȌȁȌ (bmimPF 6) ȒȎ ůȏȊǼȍŰȄůȄ ŰȄȎ ůȐŮŰȆȇǾȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ (ǧǨ), 

ŭȄȈŬŭǾ ŰȄȎ ŭȆŬűȌȍǼȎ ŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ȇǼȅŮ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŰȄȎ 

ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ. ǲŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ, ŮɸǿůȄȎ, ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ 

ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȌȏ ůŰŬȅȉȆůȉǽȊȌȏ, ȁǼůŮȆ ŰȄȎ ȇŬŰŬȊȌȉǾȎ Boltzmann , 

ȉǿȂȉŬŰȌȎ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ůŰŬȅŮȍȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȇǼȅŮ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ɸŬȍŬȂȗȂȌȏ ȇŬȅȗȎ 

ȇŬȆ ȌȆ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ. ǱȆ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ŰȆȉǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ 

ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŰȄȇŬȊ ůŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŭŬȇŰȌȍȆȇǾ ŭȆŬŰȍȆȁǾ (ȁȈ. ǬŮűǼȈŬȆȌ 5), ŮȊȗ ȂȆŬ 

ŰȌȏȎ ŮůŰǽȍŮȎ ŮȈǾűȅȄůŬȊ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ Panteli  ȇŬȆ Voutsas  [54] . 

ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ȌȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊŮȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ Ŭɸȕ ŰȆȎ ŭȆŬȇȍȆŰǽȎ 

ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ɸȌȆȇǿȈȌȏȊ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ ȇŬȆ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ǽȊŰȌȊŮȎ ŭȆŬȇȏȉǼȊůŮȆȎ Ŭɸȕ ŰȌ 

ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ȉŮ ŰȌ ůŰŬȅȉȆůȉǽȊȌ ȉǿȂȉŬ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ. Ǫ 

ŭȆŬȉȕȍűȒůȄ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ŭŮȊ ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ŬɸŬȍŬȆŰǾŰȒȎ ůŰȌ ȇŬȈȖŰŮȍȌ 

ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ. ǴŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ȇŬȆ ŰȌȏ 

ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ȌȆ ȐŬȉȄȈȕŰŮȍȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ 

ȌŭȄȂȌȖȊ ůŮ ŰȆȉǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ɸȆȌ ȇȌȊŰǼ ůŰȄȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ, ŮȊȗ ŬȊŰǿȅŮŰŬ ůŰȄȊ 

ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ȇŬȆ ŰȌȏ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ 

ȏȑȄȈȕŰŮȍȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ŭǿȊȌȏȊ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ɸȈȄůȆǽůŰŮȍŮȎ ůŰȆȎ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ. ǱȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊŮȎ ŰȆȉǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ Ŭɸȕ ŰȌ ȉǿȂȉŬ ȕȈȒȊ ŰȒȊ 

ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ŮǿȊŬȆ ɸǼȊŰŬ, ȒȎ ŬȊŬȉǽȊŮŰȌ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ 

Boltzmann , ɸȆȌ ȇȌȊŰǼ ůŰȆȎ ŰȆȉǽȎ ɸȌȏ ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ Ŭɸȕ ŰȆȎ ȐŬȉȄȈȕŰŮȍȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ 

ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ. ũȆŬ ȇǼȅŮ ȇȆȊȊŬȉȆȇȕ ɸŬȍǼȂȒȂȌ Ȅ ɸȌȆȌŰȆȇǾ ŮȆȇȕȊŬ ŮǿȊŬȆ Ȅ ǿŭȆŬ ȇŬȆ ȂȆŬ 

ŰŬ ŭȖȌ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ȐȒȍǿȎ ŬȏŰȕ ȊŬ ȆůȐȖŮȆ ŬɸŬȍŬȆŰǾŰȒȎ ȂȆŬ ȕȈŬ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. 

ǨɸǿůȄȎ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŮǿȊŬȆ ɸŬȍȕȉȌȆŬ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ 

ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ. 

ǴȏȉɸŮȍŬǿȊŮŰŬȆ ȕŰȆ ȌȆ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ǽȐȌȏȊ ŬȋȆȌůȄȉŮǿȒŰȄ ŮɸǿŭȍŬůȄ ůŰȌ 

ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ŰȄȎ ȉŮȅȕŭȌȏ COSMO-RS ȇŬȆ ŰȌ ůŰǼŭȆȌ ŰȄȎ ŬȊŮȖȍŮůȄȎ 

ŰȒȊ ůŰŬȅŮȍȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȇǼȅŮ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ ŬɸȌŰŮȈŮǿ ǽȊŬ ȇȍǿůȆȉȌ ȏɸȌȈȌ-

ȂȆůŰȆȇȕ ȁǾȉŬ ɸȌȏ ŬɸŬȆŰŮǿ ȆŭȆŬǿŰŮȍȄ ɸȍȌůȌȐǾ. ǴŮ ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ ůȏȉɸŮȍǼůȉŬŰŬ 

ȇŬŰŬȈǾȂȌȏȊ ȇŬȆ ȌȆ Buggert  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [36]  ȇŬȆ Jork  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [55] , ȌȆ 

ȌɸȌǿȌȆ ǽȐȌȏȊ ŮɸǿůȄȎ ȉŮȈŮŰǾůŮȆ ŰȄȊ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ůŰȄȊ ŬȇȍǿȁŮȆŬ 

ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS. ǵǽȈȌȎ, ůȄȉŮȆȗȊŮŰŬȆ ȕŰȆ ŮǿȊŬȆ ŮűȆȇŰȕ ȊŬ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůŰŮǿ 

ȉǿŬ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊȄ ŭȆŬȉȕȍűȒůȄ Ȅ ȌɸȌǿŬ ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŰȌ ȇŬȈȖŰŮȍȌ ɸȌůȌŰȆȇȕ ŬɸȌŰǽ-

ȈŮůȉŬ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ȉǿȂȉŬ, ŬȈȈǼ ȉǿŬ ŰǽŰȌȆŬ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ŭŮ ůȏȊǼŭŮȆ ȉŮ ŰȌ ɸȈŬǿůȆȌ ȇŬȆ 

ůŰȕȐȌ ŰȄȎ ȂŮȊȆȇŮȏȉǽȊȄȎ ŮűŬȍȉȌȂǾȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS. ǹȎ Ůȇ ŰȌȖŰȌȏ, ȕȈŬ 
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ŰŬ ŰŮȈȆȇǼ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŰȄȎ ɸŬȍȌȖůŬȎ ŭȆŭŬȇŰȌȍȆȇǾȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ 

ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ Ŭɸȕ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ȉŮ ŰȌ ůŰŬȅȉȆůȉǽȊȌ ȉǿȂȉŬ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ 

ȕȈȒȊ ŰȒȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ. 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 - 11 . ǴȖȂȇȍȆůȄ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ȇǼȅŮ 

ŭȆŬȉȕȍűȒůȄȎ ȇŬȆ ŰȌȏ ůŰŬȅȉȆůȉǽȊȌȏ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȉŮ ŰŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ 
ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȂȆŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ (a) ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ/bmimPF 6, ( b) ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ/bmimBF 4, ( c) 
ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ/bmimBF 4 ȇŬȆ (d)  ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ 
ȌȋǽȌȎ/bmimPF 6 ůŰȌȏȎ 303 Ǭ. 
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7.4.3  ǲŮȍȆȂȍŬűǾ ȇŬȅŬȍȗȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO - RS 

ǞȊŬ ůȄȉŬȊŰȆȇȕ ɸȈŮȌȊǽȇŰȄȉŬ ŰȄȎ ȉŮȅȌŭȌȈȌȂǿŬȎ COSMO-RS ŮǿȊŬȆ ȕŰȆ ɸȍȌůűǽȍŮȆ 

ȉǿŬ ŮȖȇȌȈȄ ȇŬȆ ŬɸŰǾ ŮȆȇȕȊŬ ŰȄȎ ȇŬŰŬȊȌȉǾȎ ŰȌȏ űȌȍŰǿȌȏ, ů, ůŰȄ ȉȌȍȆŬȇǾ 

ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ŮȊȕȎ ȉȌȍǿȌȏ ȉǽůȒ ŰȌȏ ȆůŰȌȂȍǼȉȉŬŰȌȎ ů-profile  (ȁȈ. ǨȋǿůȒůȄ 4.42). 

ǞȊŬ ŰǽŰȌȆȌ ȂȍǼűȄȉŬ ŭŮǿȐȊŮȆ ůŮ ɸȕůȄ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ŰȌȏ ȉȌȍǿȌȏ ŬɸŬȊŰǼŰŬȆ ȉǿŬ 

ȌȍȆůȉǽȊȄ ɸȏȇȊȕŰȄŰŬ űȌȍŰǿȌȏ ȇŬȆ ǼȍŬ Ȅ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȄ ǽȊŰŬůȄ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ. 

ǴȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŰȄ ȉȌȍȆŬȇǾ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬ, ŰȌ ů ǽȐŮȆ ŬȊŰǿůŰȍȌűŬ ɸȍȕůȄȉŬĘ ŰŬ 

ŬȍȊȄŰȆȇǼ űȌȍŰȆůȉǽȊŬ ŰȉǾȉŬŰŬ ŮȊȕȎ ȉȌȍǿȌȏ ǽȐȌȏȊ ȅŮŰȆȇǽȎ ŰȆȉǽȎ ů ȇŬȆ ȁȍǿůȇȌȊŰŬȆ 

ůŰȌ ŭŮȋǿ ŰȉǾȉŬ ŰȌȏ ȂȍŬűǾȉŬŰȌȎ, ŮȊȗ ŰŬ ȅŮŰȆȇǼ űȌȍŰȆůȉǽȊŬ ŰȉǾȉŬŰŬ ŮȊȕȎ ȉȌȍǿȌȏ 

ǽȐȌȏȊ ŬȍȊȄŰȆȇǽȎ ŰȆȉǽȎ ů ȇŬȆ ȁȍǿůȇȌȊŰŬȆ ůŰȌ ŬȍȆůŰŮȍȕ ŰȉǾȉŬ ŰȌȏ ȂȍŬűǾȉŬŰȌȎ. 

ũŮȊȆȇǼ Ȅ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ŰȌȏ ȉȌȍǿȌȏ ȉŮ ŰȆȉǽȎ ů ɸȌȏ ȇȏȉŬǿȊȌȊŰŬȆ ůŰȌ ŮȖȍȌȎ ɸŮȍǿɸȌȏ Ñ 

1Ĭ10-2 e/¡2 (Ȅ ŬȇȍȆȁǾȎ ȌȍȆŬȇǾ ŰȆȉǾ ŮȋŬȍŰǼŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŰȆȉǾ ŰȌȏ ůhb  ȇǼȅŮ 

ɸŬȍŬȉŮŰȍȌɸȌǿȄůȄȎ ï ȁȈ. ǨȋǿůȒůȄ 4.39) ȅŮȒȍŮǿŰŬȆ ȒȎ ȉȄ ɸȌȈȆȇǾ Ǿ ŬůȅŮȊȗȎ 

ɸȌȈȆȇǾ ȇŬȆ Ȅ ȏɸȕȈȌȆɸȄ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ɸȌȏ ǽȐŮȆ ŰȆȉǽȎ ů ŮȇŰȕȎ ŰȌȏ ŬȊȒŰǽȍȒ ŮȖȍȌȏȎ 

ȅŮȒȍŮǿŰŬȆ ǽȊŰȌȊŬ ɸȌȈȆȇǾ ȇŬȆ ŭȏȊȄŰȆȇǼ ȆȇŬȊǾ ȂȆŬ ůȐȄȉŬŰȆůȉȕ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ 

(ŭȍȗȊŰŬȎ ŮǿŰŮ ȒȎ ŭǽȇŰȄȎ ŮǿŰŮ ȒȎ ŭȕŰȄȎ ŬȊǼȈȌȂŬ ȉŮ ŰȌ ɸȍȕůȄȉȌ ŰȌȏ ů). ǵȌ 

ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ɸȍȌůűǽȍŮȆ ŮɸǿůȄȎ ȂȍŬűȆȇǾ ŬɸŮȆȇȕȊȆůȄ ŰȌȏ ů-potential  ŮȊȕȎ 

ȉȌȍǿȌȏ (ȁȈ. ǨȋǿůȒůȄ 4.44), ŰȌ ȌɸȌǿȌ ɸŮȍȆȂȍǼűŮȆ ŰȄȊ ǽȈȋȄ Ǿ ǼɸȒůȄ ŰȌȏ ȉȌȍǿȌȏ 

ȂȆŬ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄ ȉŮ ǼȈȈŬ ȉȕȍȆŬ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ů. Ǫ ɸȌȆȌŰȆȇǾ ŬȊǼȈȏůȄ ŰȒȊ ů-

profile  ȇŬȆ ů-potential  ŰȒȊ ůȏůŰŬŰȆȇȗȊ ŮȊȕȎ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ɸȍȌůűǽȍŮȆ ůȄȉŬȊŰȆȇǽȎ 

ɸȈȄȍȌűȌȍǿŮȎ ȂȆŬ ŰŬ ȉȕȍȆŬ ȇŬȆ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȄȅŮǿ ȒȎ ŮȍȂŬȈŮǿȌ ȂȆŬ ŰȄȊ 

ɸȍȕȁȈŮȑȄ ŰȒȊ ɸȆȅŬȊȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ůŰȄȊ ȏȂȍǾ űǼůȄ ȇŬȆ ŮɸȌȉǽȊȒȎ ȂȆŬ 

ȇŬŰǼŰŬȋȄ ŭȆŬȈȏŰȗȊĘ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ŮȋŬȆȍŮŰȆȇǼ ȐȍǾůȆȉȄ ůŮ ůŰǼŭȆȌ ɸȍȌȇŬŰŬȍȇŰȆȇȌȖ 

ůȐŮŭȆŬůȉȌȖ. 

ǴŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-12 ( a) ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŰŬ ů-profile  ŰȏɸȆȇȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ 

ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȇŬȆ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ȉŬȃǿ ȉŮ ŰȆȎ ů-ŮɸȆűǼȊŮȆŮȎ ŬȏŰȗȊ. ǵŬ 

ŭȖȌ ȌȋǽŬ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ɸŬȍȕȉȌȆŬ ȇŬŰŬȊȌȉǾ űȌȍŰǿȒȊ ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȒȊ ɸŬȍȕȉȌȆȒȊ 

ȉȌȍȆŬȇȗȊ ŭȌȉȗȊ ŰȌȏȎ. ǵŬ ȐȍȗȉŬŰŬ ŰȒȊ ů-ŮɸȆűŬȊŮȆȗȊ ȏɸȌŭŮȆȇȊȖȌȏȊ ŰȌȊ ŰȖɸȌ ȇŬȆ 

ŰȄȊ ǽȊŰŬůȄ ŰȄȎ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ. Ǫ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ȇŬȆ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ŮǿȊŬȆ ȉȄ 

ɸȌȈȆȇǾ Ǿ ŬůȅŮȊȗȎ ɸȌȈȆȇǾ (ɸȍǼůȆȊȄ ŬɸȕȐȍȒůȄ) ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȒȊ ŮȇŰŮȅŮȆȉǽȊȒȊ 

ŮɸȆűŬȊŮȆȗȊ ŰȒȊ ŬŰȕȉȒȊ ǼȊȅȍŬȇŬ ȇŬȆ ŬɸŮȆȇȌȊǿȃŮŰŬȆ ȉŮ ŰȄȊ ȏȑȄȈȕŰŮȍȄ ȇȌȍȏűǾ 

ŰȌȏ ȆůŰȌȂȍǼȉȉŬŰȌȎ ɸȌȏ ŮȊŰȌɸǿȃŮŰŬȆ ůŰŬ 0.3Ĭ10-2 e/¡2, Ȅ ȌɸȌǿŬ ŮǿȊŬȆ ŬůȅŮȊȗȎ 

ɸȌȈȆȇǾ ȈȕȂȒ ŰȌȏ ŬȍȊȄŰȆȇǼ űȌȍŰȆůȉǽȊȌȏ ɸ-ȊǽűȌȏȎ (ȇǿŰȍȆȊȄ ŬɸȕȐȍȒůȄ). Ǫ 

ȇȌȍȏűǾ ɸȌȏ ŮȊŰȌɸǿȃŮŰŬȆ ůŰŬ -0.7Ĭ10-2 e/¡2 ȌȍǿȃŮȆ ȉǿŬ ŬůȅŮȊȗȎ ɸȌȈȆȇǾ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ 

ɸȍȌŮȍȐȕȉŮȊȄ Ŭɸȕ ŰŬ ȏŭȍȌȂȕȊŬ ŰȌȏ űŬȆȊȌȈȆȇȌȖ ŭŬȇŰȏȈǿȌȏ ȇŬȆ ŰȄȎ ŬȊȅȍŬȇȆȇǾȎ 

ŬȈȏůǿŭŬȎ (ȂŬȈǼȃȆŬ ŬɸȕȐȍȒůȄ). ǵǽȈȌȎ, ŰŬ ŭȖȌ ȌȋǽŬ ǽȐȌȏȊ ǽȊŬ ȆůȐȏȍǼ ɸȌȈȆȇȕ 

ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȕ ŰȉǾȉŬ ɸȌȏ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŭȍǼůŮȆ ȒȎ ŭǽȇŰȄȎ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, 

ȌűŮǿȈŮŰŬȆ ůŰŬ sp2 ȇŬȆ sp3 ȌȋȏȂȕȊŬ ȇŬȆ ɸŮȍȆȂȍǼűŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ ȇȌȍȏűǾ ůŰŬ 

1.2Ĭ10-2 e/¡2 (ȇȕȇȇȆȊȄ ŬɸȕȐȍȒůȄ) ȇŬȅȗȎ ŮɸǿůȄȎ ȉǿŬ ŬȇȕȉŬ ɸȌȈȆȇȕŰŮȍȄ 

ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ɸȌȏ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŭȍǼůŮȆ ȒȎ ŭȕŰȄȎ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ɸȍȌȇȖɸŰȌȏůŬ Ŭɸȕ 

ŰŬ ɸȌȈȆȇǼ ȏŭȍȌȂȕȊŬ ŰȒȊ ȏŭȍȌȋȏȈǿȒȊ ůŰŬ -1.8Ĭ10-2 e/¡2 (ȁŬȅȖ ȉɸȈŮ ŬɸȕȐȍȒůȄ).  

ǴȏȂȇȍǿȊȌȊŰŬȎ ŰŬ ŭȖȌ ȌȋǽŬ, ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ ǽȐŮȆ ȉǿŬ ȄȈŮȇŰȍŬȍȊȄŰȆȇȕŰŮȍȄ 

ɸȌȈȆȇǾ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ȈȕȂȒ ŰȌȏ ŮɸȆɸȍȕůȅŮŰȌȏ ŬŰȕȉȌȏ ȌȋȏȂȕȊȌȏ ȇŬȆ ȉǿŬ ȄȈŮȇŰȍȌ-

ȅŮŰȆȇȕŰŮȍȄ Ŭɸȕ ŰȄ ůȏȊŮȆůűȌȍǼ ŰȌȏ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȌȏ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. ǨȋŬȆŰǿŬȎ ŰȌȏ 

ŮɸȆɸȍȕůȅŮŰȌȏ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ůŰȌ űŬȆȊȌȈȆȇȕ ŭŬȇŰȖȈȆȌ, Ȅ ŬůȅŮȊȗȎ ɸȌȈȆȇǾ 
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ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ȈȕȂȒ ŰȒȊ ȏŭȍȌȂȕȊȒȊ ŮǿȊŬȆ ȉȆȇȍȕŰŮȍȄ. 

ǱȆ ȇŬȉɸȖȈŮȎ ů-potential  ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ (ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-12 ( b)) ŮǿȊŬȆ ůȐŮŭȕȊ 

ȂȍŬȉȉȆȇǽȎ ůŰȌ ŮȖȍȌȎ ȐŬȉȄȈǾȎ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ (-1 <  ů <  1) Ĭ10-2 e/¡2) ȇŬȆ 

ȈŬȉȁǼȊȌȏȊ ŰȆȉǽȎ ů-potential  ȇȌȊŰǼ ůŰȌ ȉȄŭǽȊ ȇŬȆ ŮȈŬűȍȗȎ ŬȍȊȄŰȆȇǽȎ, ŮȋŬȆŰǿŬȎ 

ŰȒȊ ŬůȅŮȊȗȎ ɸȌȈȆȇȗȊ ŮɸȆűŬȊŮȆŬȇȗȊ ŰȉȄȉǼŰȒȊ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ, ȂŮȂȌȊȕȎ ɸȌȏ 

ȏɸȌŭŮȆȇȊȖŮȆ ŭȆŬȅŮůȆȉȕŰȄŰŬ ȂȆŬ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄ ȉŮ ȉȄ ɸȌȈȆȇȌȖȎ Ǿ ŮȈŬűȍȗȎ 

ɸȌȈȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ. ǥȍȊȄŰȆȇǽȎ ŰȆȉǽȎ ů-potential  ȈŬȉȁǼȊȌȊŰŬȆ ȂȆŬ ȏȑȄȈȕŰŮȍŮȎ ŰȆȉǽȎ 

ɸȏȇȊȕŰȄŰŬȎ űȌȍŰǿȌȏ ȇŬȆ ůŰȄȊ ɸŮȍȆȌȐǾ ŬȊǼɸŰȏȋȄȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ɸȌȏ 

ȌűŮǿȈȌȊŰŬȆ ůŰȄȊ ŮɸȆɸȈǽȌȊ ŮȈŮȖȅŮȍȄ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ɸȌȏ ŬɸȌȇŰǼŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌ ůȐȄȉŬŰȆůȉȕ 

ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. ǵŬ ȉȕȍȆŬ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ, ŭȄȈŬŭǾ, ǽȐȌȏȊ ŮȈȇŰȆȇǽȎ ŰǼůŮȆȎ ȂȆŬ 

ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄ ȉŮ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ɸȌȏ ǽȐȌȏȊ ȏȑȄȈȕŰŮȍŮȎ ŰȆȉǽȎ ů, ȅŮŰȆȇǽȎ Ǿ ŬȍȊȄŰȆȇǽȎ, 

ɸȌȏ ǽȐȌȏȊ ŭȄȈŬŭǾ ŭȆŬȅŮůȆȉȕŰȄŰŬ ȂȆŬ ŬȊǼɸŰȏȋȄ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. Ǫ ȇȈǿůȄ ŰȒȊ 

ȇŬȉɸȏȈȗȊ ŮǿȊŬȆ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ůŰȄȊ ɸŮȍȆȌȐǾ ȅŮŰȆȇȗȊ ŰȆȉȗȊ ů, Ŭɸȕ ȕɸȌȏ ůȏȉɸŮ-

ȍŬǿȊŮŰŬȆ ȕŰȆ ŰŬ ȌȋǽŬ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ǽȈȋȄ ȂȆŬ ȉȕȍȆŬ ŭǽȇŰŮȎ ŭŮůȉȗȊ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. ǴŰȄȊ ɸŮȍȆȌȐǾ ů < -1.2Ĭ10-2 e/¡2 ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ ŮȉűŬȊǿȃŮȆ 

ŮȈŬűȍȗȎ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ǽȈȋȄ ȂȆŬ ȉȕȍȆŬ ŭȕŰŮȎ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ŬűȌȖ Ȅ ȇŬȉɸȖȈȄ 

ŰȌȏ ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŮ ȉȆȇȍȕŰŮȍŮȎ ŰȆȉǽȎ ů-potential , ŮȊȗ ŬȊŰǿȅŮŰŬ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ 

ǽȈȇŮŰŬȆ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ Ŭɸȕ ȉȕȍȆŬ ŭǽȇŰŮȎ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ůŰȄȊ ɸŮȍȆȌȐǾ ů > 

1Ĭ10-2 e/¡2. 
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(b)  

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -12 . ů-profile  (a) ȇŬȆ ů-potential  (b) ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ (pCA) ȇŬȆ ȇŬűŮȓȇȌȖ (CA) 
ȌȋǽȌȎ. 

 

ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰȌȏȎ ŮůŰǽȍŮȎ, ŰȌ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȌ ȉǽȍȌȎ ŰȄȎ ŮɸȆűǼȊŮȆǼȎ ŰȌȏȎ ŮǿȊŬȆ 

ȉȄ ɸȌȈȆȇȕ Ǿ ŬůȅŮȊȗȎ ɸȌȈȆȇȕ (-1 < ů < +1) Ĭ10-2 e/¡2 ȇŬȆ ȌűŮǿȈŮŰŬȆ ůŰȌ 

űŬȆȊoȈȆȇȕ ŭŬȇŰȖȈȆȌ, ůŰȄȊ ŬȈȇȏȈȆȇǾ ŬȈȏůǿŭŬ ȇŬȆ ůŰȆȎ ȉǽȅȏȈȌ-ȌȉǼŭŮȎ (ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 

7-13 ( a)) . ǮŮ ŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȌȏ ŬȍȆȅȉȌȖ ŰȒȊ ȉŮȅȕȋȏ-ȏɸȌȇŬŰŬůŰŬŰȗȊ ŰȌȏ 

űŬȆȊoȈȆȇȌȖ ŭŬȇŰȏȈǿȌȏ ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ Ȅ ɸȆȅŬȊȕŰȄŰŬ ŮȖȍŮůȄȎ ŮɸȆűǼȊŮȆŬȎ ȉŮ ȇŬŰŬȊȌȉǾ 

ŰȌȏ űȌȍŰǿȌȏ ůŰȄȊ ɸŮȍȆȌȐǾ ȐŬȉȄȈǾȎ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ. Ǳ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-

ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE)  ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ȏȑȄȈȕŰŮȍȄ ȇȌȍȏűǾ ůŰȄȊ ɸŮȍȆȌȐǾ ŬȍȊȄŰȆȇȗȊ 

ŰȆȉȗȊ űȌȍŰǿȌȏ ů Ŭɸȕ ŰȌȏȎ ǼȈȈȌȏȎ ŭȖȌ ŮůŰǽȍŮȎ, ȂŮȂȌȊȕȎ ɸȌȏ ŭȄȈȗȊŮȆ ȏȑȄȈȕŰŮȍȄ 

ɸȆȅŬȊȕŰȄŰŬ ȂȆŬ ůȐȄȉŬŰȆůȉȕ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȌȏ ȆůȐȏȍǼ ɸȌȈȆȇȌȖ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŰȌȏ ŮȈŮȖȅŮȍȌȏ ȏŭȍȌȋȏȈǿȌȏ. ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ȌȆ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŮȎ ŰȌȏ 

űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MFE)  ȇŬȆ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE) ǽȐȌȏȊ ȉȆȇȍȕŰŮȍȄ 

ɸȆȅŬȊȕŰȄŰŬ ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȄȎ ɸŬȍŮȉɸȕŭȆůȄȎ ŰȌȏ ȏŭȍȌȋȏȈǿȌȏ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůǾ 

ŰȌȏ ȉŮ ŰȆȎ ȂŮȆŰȌȊȆȇǽȎ ȉŮȅȕȋȏ ȌȉǼŭŮȎ. ǭȕȂȒ ŰȌȏ ȆůȐȏȍǼ ɸȌȈȆȇȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŰȌȏ 

MpCE, ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ȆůȐȏȍȕŰŮȍȄ ǽȈȋȄ ȂȆŬ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄ ȉŮ ŭǽȇŰŮȎ ŭŮůȉȌȖ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ŮȊȗ Ȍ ŮůŰǽȍŬȎ MSE ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ŰȄȊ ȆůȐȏȍȕŰŮȍȄ ǽȈȋȄ ȂȆŬ 

ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄ ȉŮ ŭȕŰŮȎ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ (ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-13 ( b)).  

ǥɸȕ ŰȄ ůȖȂȇȍȆůȄ ŰȒȊ ů-profiles  ȇŬȆ ů-potentials  ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ ȇŬȆ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ 

ůȏȉɸŮȍŬǿȊŮŰŬȆ ȕŰȆ ȌȆ ŮůŰǽȍŮȎ ŮǿȊŬȆ ȈȆȂȕŰŮȍȌ ɸȌȈȆȇȌǿ Ŭɸȕ ŰŬ ȌȋǽŬ, ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ 

ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ǽȈȋȄ ȂȆŬ ŭȕŰŮȎ ȇŬȆ ȉȆȇȍȕŰŮȍȄ ȂȆŬ ŭǽȇŰŮȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ.  
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(a)  

 
 

 

 

(b)  

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 - 13 . ů-profile  (a) ȇŬȆ ů-potential  (b) ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ 
(MpCE), ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ  űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MFE) ȇŬȆ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE).  
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ǵŬ ů-profiles  ŰȒȊ ɸǽȊŰŮ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ŬȊȆȕȊŰȒȊ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌ 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-14 ( a). ǡȈŬ ŰŬ ŬȊȆȕȊŰŬ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ȇȌȍȏűǽȎ ȂȆŬ ŰȆȉǽȎ űȌȍŰǿȌȏ ůŰȌ 

ȕȍȆȌ Ǿ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍŮȎ Ŭɸȕ ŰȌ ůhb, ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȌȏ ŮȂȂŮȊȌȖȎ ŬȍȊȄŰȆȇȌȖ ŰȌȏȎ űȌȍŰǿȌȏ. 

ǥɸȕ ŰȄ ůȖȂȇȍȆůȄ ŰȒȊ ȇŬȉɸȏȈȗȊ, ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŮȋŬȐȅŮǿ ȉǿŬ ůŮȆȍǼ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ. 

ǭŬȉȁǼȊȌȊŰŬȎ ȏɸȕȑȄ ȕŰȆ ȕůȌ ɸȆȌ ŬůȅŮȊǾȎ ŮǿȊŬȆ Ȅ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬ ŮȊȕȎ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ 

ŰȕůȌ ůŰŮȊȕŰŮȍȄ ŮǿȊŬȆ Ȅ ȇȌȍȏűǾ ŰȌȏ, ŰȌ ŬȊȆȕȊ PF6
-  ŮǿȊŬȆ ŰȌ ȈȆȂȕŰŮȍȌ ɸȌȈȆȇȕ ŬȊȆȕȊ, 

ŬɸȌŭǿŭȌȊŰŬȎ ȉǿŬ ůŰŮȊǾ ȇȌȍȏűǾ ůŰŬ 0.8Ĭ10-2 e/¡2. ǥȇȌȈȌȏȅŮǿ ŰȌ ŬȊȆȕȊ TF2N-  ɸȌȏ 

ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ȉǿŬ ɸȌȈȆȇǾ ȇŬȆ ŭȏȊȄŰȆȇǼ ȆȇŬȊǾ ȂȆŬ ůȏȉȉŮŰȌȐǾ ůŮ ŭŮůȉȌȖȎ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ 

ŮɸȆűǼȊŮȆŬ ůŰȄȊ ǿŭȆŬ ɸŮȍȆȌȐǾ űȌȍŰǿȌȏ ȕɸȒȎ ŰȌ ŬȊȆȕȊ BF4
- , ȒůŰȕůȌ ŮǿȊŬȆ ȈȆȂȕŰŮȍȌ 

ɸȌȈȆȇȕ Ŭɸȕ ŰȌ BF4
-  ŬűȌȖ ŰȌ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȌ ȉǽȍȌȎ ŰȄȎ ŮɸȆűǼȊŮȆǼȎ ŰȌȏ ŮǿȊŬȆ ȉȄ 

ɸȌȈȆȇȕ, ȕɸȒȎ ȏɸȌŭŮȆȇȊȖŮȆ Ȅ ȇȌȍȏűǾ ŰȌȏ ůŰŬ 0.2Ĭ10-2 e/¡2. ǵǽȈȌȎ ŰȌ ŬȊȆȕȊ TFO-  

ŮǿȊŬȆ ŰȌ ɸȌȈȆȇȕŰŮȍȌ ŬȊȆȕȊ, ȉŮ ŰȄ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŰǼůȄ ȂȆŬ ŬȊǼɸŰȏȋȄ ŭŮůȉȗȊ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ȇŬȅȗȎ Ȅ ȇŬȉɸȖȈȄ ŰȌȏ ů-profile  ŮǿȊŬȆ ŬȍȇŮŰǼ ŮȏȍŮǿŬ ȇŬȆ ŮȇŰŮǿȊŮŰŬȆ 

ɸǽȍŬ Ŭɸȕ ŰȄȊ ȌȍȆŬȇǾ ŰȆȉǾ ŬȊǼɸŰȏȋȄȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ȉǽȐȍȆ ŰŬ 1.8Ĭ10-2 e/¡2. 

ǵŬ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ ŮɸǿůȄȎ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŬȊǼȈȏůȄ ŰȌȏ ȂȍŬűǾȉŬŰȌȎ ů-

potential  ŰȒȊ ŬȊȆȕȊŰȒȊ (ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-14 ( b)) , ȕɸȌȏ ŬȍȊȄŰȆȇǽȎ ŰȆȉǽȎ ȐȄȉȆȇȌȖ 

ŭȏȊŬȉȆȇȌȖ ŮȉűŬȊǿȃȌȊŰŬȆ ůŰȄȊ ɸŮȍȆȌȐǾ ŬȍȊȄŰȆȇȗȊ ŰȆȉȗȊ űȌȍŰǿȌȏ ů, ȏɸȌŭŮȆ-

ȇȊȖȌȊŰŬȎ ǽȈȋȄ ȂȆŬ ȉȕȍȆŬ ŭȕŰŮȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. ǵȌ ŬȊȆȕȊ TFO-  ȒȎ ɸȌȈȆȇȕŰŮȍȌ, 

ǽȐŮȆ ŰȆȎ ȐŬȉȄȈȕŰŮȍŮȎ ŰȆȉǽȎ ů-potential  ůŮ ŬȏŰǾ ŰȄȊ ɸŮȍȆȌȐǾ, ŬȇȌȈȌȏȅŮǿ ŰȌ BF4
- , 

ȉŮŰǼ ŰȌ TF2N-  ȇŬȆ ŰǽȈȌȎ ŰȌ PF6
-. ǨɸǿůȄȎ, ȕȈŬ ŰŬ ŬȊȆȕȊŰŬ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȏȊ ȇŬȉɸȖȈȄ 

ů-potential  ůȐŮŭȕȊ ɸŬȍŬȁȌȈȆȇǾ ȉŮ ȅŮŰȆȇǽȎ ŰȆȉǽȎ ůŰȄȊ ɸŮȍȆȌȐǾ ȅŮŰȆȇȗȊ űȌȍŰǿȒȊ, 

ȏɸȌŭŮȆȇȊȖȌȊŰŬȎ ŬɸȒůŰȆȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ȉŮ ȉȕȍȆŬ ŭǽȇŰŮȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ.  

 

(a)  
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(b)  

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -14 . ů-profile  (a) ȇŬȆ ů-potential  (b)  ŬȊȆȕȊŰȒȊ PF6
-, BF 4

-, TFO - ȇŬȆ TF2N
-. 

ǵŬ ȂȍŬűǾȉŬŰŬ ů-profiles  ȇŬȆ ů-potentials  ŰȒȊ ȇŬŰȆȕȊŰȒȊ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌ 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-15. ǞȊŬ ȉȆȇȍȕ ȉǽȍȌȎ ŰȒȊ ȇȌȍȏűȗȊ ŰȒȊ ȇŬŰȆȕȊŰȒȊ bmim +  ȇŬȆ 

omim +  ŮȇŰŮǿȊŮŰŬȆ ɸǽȍŬ Ŭɸȕ ŰȄ ȅŮŰȆȇǾ ȌȍȆŬȇǾ ŰȆȉǾ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ůhb ,  

ȏɸȌŭŮȆȇȊȖȌȊŰŬȎ ȕŰȆ ǽȊŬ ŰȉǾȉŬ ŰȄȎ ŮɸȆűǼȊŮȆŬȎ ŰȒȊ ȆȕȊŰȒȊ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŭȍǼůŮȆ ȒȎ 

ŭȕŰȄȎ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȇŬȆ ŬɸȌŭǿŭŮŰŬȆ ůŰŬ ȅŮŰȆȇǼ űȌȍŰǿŬ ŰȌȏ űŬȆȊȌȈȆȇȌȖ 

ŭŬȇŰȏȈǿȌȏ. ǱȆ ȇŬȉɸȖȈŮȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ȇŬŰȆȕȊŰȒȊ ŮǿȊŬȆ ɸŬȍȕȉȌȆŮȎ, ȉŮ ŰȄ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ 

ŬȊȅȍŬȇȆȇǾ ŬȈȏůǿŭŬ ŰȌȏ omim +  ȊŬ ȌŭȄȂŮǿ ůŮ ȏȑȄȈȕŰŮȍȄ ȇȌȍȏűǾ ůŰȄȊ ɸŮȍȆȌȐǾ 

ȉȄŭŮȊȆȇȌȖ űȌȍŰǿȌȏ, ůŮ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŭȄȈŬŭǾ ȉȄ ɸȌȈȆȇǾ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ. ǱȆ ȇŬȉɸȖȈŮȎ ů-

potential  ŰȒȊ ŭȖȌ ȇŬŰȆȕȊŰȒȊ ȏɸȌŭŮȆȇȊȖȌȏȊ ȉŮǿȒůȄ ŰȄȎ ǽȈȋȄȎ ȂȆŬ ȉȕȍȆŬ ŭǽȇŰŮȎ 

ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȕůȌ Ȍ ŬȍȆȅȉȕȎ ŬŰȕȉȒȊ ǼȊȅȍŬȇŬ ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ. ǵȌ ȇŬŰȆȕȊ 

c3omim +  ŮǿȊŬȆ ɸȌȈȆȇȕŰŮȍȌ Ŭɸȕ ŰŬ ŭȖȌ ɸȍȌȄȂȌȖȉŮȊŬ, ȇŬȅȗȎ Ȅ ȇŬȉɸȖȈȄ ŰȌȏ ů-

profile  ŮȇŰŮǿȊŮŰŬȆ ůŰȄȊ ɸŮȍȆȌȐǾ űȌȍŰǿȒȊ ŭǽȇŰȄ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ŮȊȗ ŰȌ ȇŬŰȆȕȊ 

c2ohmim +  ŮǿȊŬȆ ŰȌ ɸȌȈȆȇȕŰŮȍȌ, ŬűȌȖ ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ŮȈȇŰȆȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ŰȕůȌ ȉŮ 

ȉȕȍȆŬ ŭȕŰŮȎ ȕůȌ ȇŬȆ ȉŮ ȉȕȍȆŬ ŭǽȇŰŮȎ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. 

ǵǽȈȌȎ, ŰŬ ȂȍŬűǾȉŬŰŬ ů-profiles  ȇŬȆ ů-potentials  ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ 

ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊĘ ŰȌȏ ŮȋŬȊǿȌȏ, ŰȄȎ ŰȍȆŰȌŰŬȂȌȖȎ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄȎ, ŰȄȎ ŰȍȆŰȌ-

ŰŬȂȌȖȎ ɸŮȊŰŬȊȕȈȄȎ ȇŬȆ ŰȌȏ ȌȋȆȇȌȖ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-

16. ǵȌ ǼɸȌȈȌ ŮȋǼȊȆȌ ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ȉǿŬ ůŰŮȊǾ ȇȌȍȏűǾ ůŰȄȊ ǼɸȌȈȄ ɸŮȍȆȌȐǾ ŰȆȉȗȊ 

űȌȍŰǿȌȏ ů ŰȌȏ ů-profile  ȇŬȆ ȉǿŬ ɸŬȍŬȁȌȈǾ ŰȖɸȌȏ Gauss  ůŰȌ ȆůŰȕȂȍŬȉȉŬ ŰȒȊ ů-

potentials . ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ȌȆ ɸȌȈȆȇǽȎ ŬȈȇȌȕȈŮȎ ȉɸȌȍȌȖȊ ȊŬ ŭȍǼůȌȏȊ ŮǿŰŮ ȒȎ ŭȕŰŮȎ ŮǿŰŮ 

ȒȎ ŭǽȇŰŮȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ȕɸȒȎ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŮɸǽȇŰŬůȄ ŰȒȊ ů-profile  
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ȇŬȉɸȏȈȗȊ ŰȌȏȎ ȉǽȐȍȆ ŰŬ Ñ2Ĭ10-2 e/¡2. ǡȊŰŬȎ ŮȊȗůŮȆȎ ŰȄȎ ǿŭȆŬȎ ȌȉȕȈȌȂȄȎ 

ůŮȆȍǼȎ, ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ɸŬȍȕȉȌȆŮȎ ȇŬȉɸȖȈŮȎ ů-profile , ŮȊȗ Ŭɸȕ ŰŬ ů-potential  

ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ Ȅ ŰȍȆŰȌŰŬȂǾȎ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄ ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮȆ ŮȈŬűȍȗȎ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ǽȈȋȄ 

ȂȆŬ ȉȕȍȆŬ ŭȕŰŮȎ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ Ŭɸȕ ȕŰȆ Ȅ ŰȍȆŰȌŰŬȂǾȎ ɸŮȊŰŬȊȕȈȄ. Ǳ ȌȋȆȇȕȎ 

ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ŮȈȇŰȆȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ȉŮ ȉȕȍȆŬ ŭȕŰŮȎ ŭŮůȉȗȊ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ɸȌȏ ŬɸȌŭǿŭŮŰŬȆ ůŰȌ ȌȋȏȂȕȊȌ ŰȌȏ ȇŬȍȁȌȊȏȈǿȌȏ ŬȈȈǼ, űȏůȆȇǼ, 

ŬůȅŮȊǽůŰŮȍŮȎ Ŭɸȕ ŰȒȊ ŬȈȇȌȌȈȗȊ ȇŬȆ ŬɸȒůŰȆȇǽȎ ůŮ ȉȕȍȆŬ ŭǽȇŰŮȎ ŭŮůȉȗȊ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. 

 

(a)  
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(b)  

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -15 . ů-profile  (a) ȇŬȆ ů-potential  (b) ȇŬŰȆȕȊŰȒȊ bmim + , omim + , c3omim +  ȇŬȆ 
c2ohmim + . 
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(a)  

 
(b)  

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -16 . ů-profile  (a) ȇŬȆ ů-potential  (b) ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ, ŮȋŬȊǿȌȏ (hexane ), 
ŰȍȆŰȌŰŬȂȌȖȎ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄȎ ( tert -butanol ) , ŰȍȆŰȌŰŬȂȌȖȎ ɸŮȊŰŬȊȕȈȄȎ ( tert -pentanol )  ȇŬȆ ȌȋȆȇȌȖ 
ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ (ethyl acetate) . 
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7.4.4  ǲȍȕȁȈŮȑȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO - RS 

7.4.4.1  ǧȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ȌȋǽȒȊ ȇŬȆ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ 

ǴŰŬ ǧȆŬȂȍǼȉȉŬŰŬ 7-17 ȇŬȆ 7-18 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȇŬȆ ɸȍȌȁȈŮ-

ɸȕȉŮȊŮȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ 

ůŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ, ŮȊȗ ůŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 7-9 

ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ŭȆŬűȌȍǽȎ ůŮ ȈȌȂŬȍȆȅȉȆȇǽȎ ȉȌȊǼŭŮȎ ȉȌȈŬȍȆȇȌȖ ȇȈǼůȉŬŰȌȎ. ǱȆ 

ȉǽůŮȎ ŬɸȕȈȏŰŮȎ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ (AAD) ŮǿȊŬȆ 0.21 ȇŬȆ 0.67 ȈȌȂŬȍȆȅȉȆȇǽȎ ȉȌȊǼŭŮȎ ȂȆŬ 

ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȇŬȆ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ, ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ, ŮȊȗ ȌȆ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ ȉǽůȄȎ 

ŰŮŰȍŬȂȒȊȆȇǾȎ ȍǿȃŬȎ (RMSD) ŮǿȊŬȆ 0.13 ȇŬȆ 0.34 ȈȌȂŬȍȆȅȉȆȇǽȎ ȉȌȊǼŭŮȎ. ǡȈŮȎ ȌȆ 

ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ ȂȆŬ ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ ŮǿȊŬȆ ȉȆȇȍȕŰŮȍŮȎ Ŭɸȕ 0.5 ȈȌȂŬȍȆȅȉȆȇǽȎ 

ȉȌȊǼŭŮȎ, ŭȆŬűȌȍǼ ŬɸȌŭŮȇŰǾ ȂȆŬ ǽȊŬ ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ȇŬȆ ȂȆŬ ȇŬŰǼŰŬȋȄ 

ŭȆŬȈȏŰȗȊ, ŮȊȗ ȂȆŬ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ ȌȆ ŭȆŬűȌȍǽȎ ŮǿȊŬȆ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍŮȎ, ŮȆŭȆȇǼ ȂȆŬ ŰŬ 

ȉǿȂȉŬŰŬ ȉŮ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ ȁŬůǿȃȌȊŰŬȆ ůŰŬ TF2N-  ȇŬȆ TFO-  ŬȊȆȕȊŰŬ. 

ǱȆ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ bmimPF 6, 

omimPF 6 ȇŬȆ bmimBF 4 ȏɸȌŮȇŰȆȉȗȊŰŬȆ, ŮȊȗ ůŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ omimBF 4, bmimTF 2N 

ȇŬȆ bmimTFO  ȏɸŮȍŮȇŰȆȉȗȊŰŬȆ. ǴŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ȌȆ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ȏɸŮȍŮȇŰȆȉȗȊŰŬȆ ůȏůŰȄȉŬŰȆȇǼ. ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ůȒůŰǼ ŰȆȎ 

ɸŬȍȕȉȌȆŮȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ůŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ bmimPF 6 ȇŬȆ omimPF 6. 

ǨɸǿůȄȎ, ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ȉŮ ŮɸȆŰȏȐǿŬ ŰȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇǾ ŮȋǼȍŰȄůȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ůŮ 

ȕȈŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ. 

ǲǿȊŬȇŬȎ 7 -9 . ǧȆŬűȌȍǽȎ ůŮ ȈȌȂŬȍȆȅȉȆȇǽȎ ȉȌȊǼŭŮȎ ȉȌȈŬȍȆȇȌȖ ȇȈǼůȉŬŰȌȎ (logx pred -  logx exp ) 
ȂȆŬ ŰŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ ȇŬȆ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ (ǫǶ). 

ǱȋȖ pCA  CA 

 T/K  
303.1  30 7.9  312.6  317.4  303.1  307.9  312.6  317.4  

ǫǶ  

bmimPF 6 -0.15  -0.08  -0.04  0.00  0.47  0.48  0.51  0.56  
omimPF 6 -0.17  -0.11  -0.07  -0.07  0.34  0.37  0.43  0.50  
bmimBF 4 -0.11  -0.11  -0.12  -0.11  0.22  0.22  0.22  0.20  
omimBF 4 0.23  0.23  0.23  0.22  0.73  0.69  0.68  0.66  
bmimTF 2N 0.40  0.38  0.43  0.44  1.30  1.19  1.14  1.05  
bmimTFO  0.39  0.35  0.32  0.29  1.18  1.07  0.96  0.85  

AADa 0.21  0.67  
RMSDb 0.13  0.34  

a ( )ä -= nxxAAD pred /loglog exp   
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 - 17 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŮ:  bmimBF 4,  

omimBF 4,  bmimTFO ,  bmimPF 6,  omimPF 6,  bmimTF 2N. ǱȆ ɸȍȌȁȈǽȑŮȆȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ 
COSMO-RS ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȉŮ ŰȆȎ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȌȏ ȐȍȗȉŬŰȌȎ ȂȍŬȉȉǽȎ.   

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 - 18 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŮ:  bmimBF 4,  omimBF 4,

 bmimTFO ,  bmimPF 6,  omimPF 6,  bmimTF 2N. ǱȆ ɸȍȌȁȈǽȑŮȆȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-
RS ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȉŮ ŰȆȎ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȌȏ ȐȍȗȉŬŰȌȎ ȂȍŬȉȉǽȎ.   
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Ǫ ɸȌȆȌŰȆȇǾ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ ŮǿȊŬȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ůȄȉŬȊŰȆȇǾ ȂȆŬ ŬȊǼȂȇŮȎ 

ȇŬŰǼŰŬȋȄȎ ȇŬȆ ŮɸȆȈȌȂǾȎ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. ǵŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȏɸȌŭŮȆȇȊȖȌȏȊ ȕŰȆ ȌȆ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ ŬȇȌȈȌȏȅȌȖȊ ŰȄ ůŮȆȍǼ: 

pCA:  bmimBF 4 > bmimTFO  > omimBF 4 > omimPF 6 > bmimPF 6 > bmimTF 2N 

CA:  bmimBF 4 > omimBF 4 > bmim TFO > omimPF 6 > bmimPF 6 > bmimTF 2N 

ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ŰȄȊ ǿŭȆŬ ůŮȆȍǼ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȇŬȆ ȂȆŬ ŰŬ 

ŭȖȌ ȌȋǽŬ: 

bmimTFO  > bmimBF 4 > omimBF 4 > bmimTF 2N > bmimPF 6 > omimPF 6 

ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰȄȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ɸŬȍŬŰȄȍȌȖȉŮȊȄ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ŬȊȆȕȊŰȌȎ ůŰȄ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ, ŰȌ ŬȊȆȕȊ BF4
-  ȌŭȄȂŮǿ ůŰȆȎ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍŮȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ, ŬȇȌȈȌȏȅŮǿ ŰȌ 

ŬȊȆȕȊ TFO- , ȉŮŰǼ ŰȌ PF6
-  ŮȊȗ ŰȌ ŬȊȆȕȊ TF2N-  ȌŭȄȂŮǿ ůŰȆȎ ȉȆȇȍȕŰŮȍŮȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ. 

Ǫ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ ŬȏŰǾ ůȏůȐŮŰǿȃŮŰŬȆ ȉŮ ŰȄ ůŮȆȍǼ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ŮȊ ȈȕȂȒ 

ŬȊȆȕȊŰȒȊ, ɸȌȏ ŮȋǼȂŮŰŬȆ ȁǼůŮȆ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ɸȌȏ ůȏȈȈǽȐȅȄȇŬȊ Ŭɸȕ ŰȄ 

ŭȆŮȅȊǾ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ ȇŬȆ ůȏȃȄŰǾȅȄȇŬȊ ůŰȌ ȇŮűǼȈŬȆȌ ŰȒȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ȉŮŰȍǾ-

ůŮȒȊ (ǬŮűǼȈŬȆȌ 5, Ä5.2.6), Ŭɸȕ ȕɸȌȏ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ȕŰȆ ŰȌ ŬȊȆȕȊ BF4
-  ŮǿȊŬȆ ŮȈŬűȍȗȎ 

ɸȌȈȆȇȕŰŮȍȌ Ŭɸȕ ŰȌ TFO-  ȇŬȆ ǽȐŮȆ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŰǼůȄ ȂȆŬ ůȐȄȉŬŰȆůȉȕ ŭŮůȉȗȊ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ŮȊȗ ŰȌ TF2N-  ŮǿȊŬȆ ȈȆȂȕŰŮȍȌ ɸȌȈȆȇȕ Ŭɸȕ ŰȌ PF6
-. ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ 

COSMO-RS ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ŰȆȎ ȏȑȄȈȕŰŮȍŮȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ůŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ȉŮ ŬȊȆȕȊ 

TFO-  ȇŬȆ ŰȆȎ ȉȆȇȍȕŰŮȍŮȎ ůŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ȉŮ ŬȊȆȕȊ PF6
-, ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ɸȌȏ 

ŬȊŬȉǽȊŮŰŬȆ ȇŬȆ ŭȆȇŬȆȌȈȌȂŮǿŰŬȆ ȁǼůŮȆ ŰȄȎ ŬȊǼȈȏůȄȎ ŰȒȊ ů-profile  ȇŬȆ ů-potential  

ŰȒȊ ŬȊȆȕȊŰȒȊ ɸȌȏ ɸŬȍȌȏůȆǼůŰȄȇŮ ůŰȄȊ ŮȊȕŰȄŰŬ 7.4.3 ŰȌȏ ɸŬȍȕȊŰȌȎ ȇŮűŬȈŬǿȌȏ 

(ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-14). ǴȏȉɸŮȍŬǿȊŮŰŬȆ, ȈȌȆɸȕȊ, ȕŰȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS űŬǿȊŮŰŬȆ ȊŬ 

ȏɸŮȍŮȇŰȆȉǼ ŰȄȊ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬ ȇŬȆ ŰȄȊ ȆůȐȖ ůȐȄȉŬŰȆůȉȌȖ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŰȒȊ 

ŬȊȆȕȊŰȒȊ TFO-  ȇŬȆ TF2N- .  

ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰȄȊ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ŬȈȇȏȈȆȇȌȖ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŰȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ůŰȄ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ůȏůŰȄȉŬŰȆȇǾ ȉŮǿȒůȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȉŮ ŰȄȊ 

ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ŬȈȇȏȈȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ, ŰȌ ȌɸȌǿȌ ŮǿȊŬȆ ŬȇȍȆȁǽȎ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȒȊ 

ȏŭȍȕűȆȈȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ŬȊȆȕȊ BF4
-  ŬȈȈǼ ŬȊŰǿȅŮŰȌ ȂȆŬ ŰŬ ȏŭȍȕűȌȁŬ ȆȌȊŰȆȇǼ 

ȏȂȍǼ ȉŮ PF6
-  ŬȊȆȕȊ.  

Ǫ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇǾ ȉǽȅȌŭȌȎ COSMO-RS ŮȊůȒȉŬŰȗȊŮȆ ŰȆȎ ȇȏȍǿŬȍȐŮȎ ŬȈȈȄȈŮ-

ɸȆŭȍǼůŮȆȎ ůŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȉǿȂȉŬŰŬĘ ŰȆȎ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇǽȎ (misfit ) , ŰȌȏȎ ŭŮůȉȌȖȎ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ (hb )  ȇŬȆ ŰȆȎ van  der  Waals  (vdW ), ȌȆ ȌɸȌǿŮȎ ůȏȊȌȑǿȃȌȏȊ ŮɸŬȍȇȗȎ ŰȆȎ 

ɸȌȈȈŬɸȈǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ŰȌȏ űŬȆȊȌȉǽȊȌȏ ŰȄȎ ŮɸȆŭȆŬȈȖŰȒůȄȎ. ǴŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 

7-19 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ŰȍŮȆȎ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǽȎ ůȏȊŮȆůűȌȍǽȎ ůŰȄȊ ȌȈȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ 

ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȂȆŬ ŰŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ȇŬȆ ŰȒȊ ǽȋȆ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ ȉŬȃǿ ȉŮ ŰȆȎ ɸȍȌȁȈǽȑŮȆȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ůŰȌȏȎ 303.1 Ǭ. ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ Ȅ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŮǿȊŬȆ Ȅ ȇȏȍǿŬȍȐȄ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǾ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄ ůŮ ȕȈŬ 

ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ. ǱȆ ŮȊǽȍȂŮȆŮȎ misfit  ȇŬȆ van  der  Waals  ŭȆŬűȌȍȌɸȌȆȌȖȊŰŬȆ ŮȈǼȐȆůŰŬ 

ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ŭȆŬűȕȍȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊĘ ȂȆŬ ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ ȈŬȉȁǼȊȌȏȊ 

ɸŮȍǿɸȌȏ ŰȄȊ ŰȆȉǾ ŰȒȊ 3.2 ȇŬȆ -8.8 kcal / mol , ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ, ŮȊȗ ȂȆŬ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ 

ŮǿȊŬȆ 3.1 ȇŬȆ -9.0 kcal / mol . ǥȊŰǿȅŮŰŬ, Ȅ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ 

ŭȆŬűȌȍȌɸȌȆŮǿŰŬȆ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ, Ŭɸȕ ī1.8 ȉǽȐȍȆ ī6.5 kcal / mol  ȂȆŬ ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ 

ȌȋȖ ȇŬȆ Ŭɸȕ ī2.2 ȉǽȐȍȆ ī8.7 kcal / mol  ȂȆŬ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ.  
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ǴȏȊŮɸȗȎ, Ȅ ůŮȆȍǼ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȇŬȅȌȍǿȃŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄ ůȐŮŰȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ɸȌȏ 

ŬɸȌȇŰǼŰŬȆ ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȒȊ ůȐȄȉŬŰȆȃȕȉŮȊȒȊ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. Ǫ ŬȖȋȄůȄ ŭȄȈŬŭǾ 

ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮȆ ǽȊŰȌȊȄ ŮȋǼȍŰȄůȄ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŬɸȕȈȏŰȄ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. ǨɸǿůȄȎ, Ȅ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǾ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄ ŭŮůȉȗȊ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŮǿȊŬȆ ŮȊŰȌȊȕŰŮȍȄ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ Ŭɸȕ ȕŰȆ ůŰŬ 

ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ŮȆŭȆȇǼ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ȉŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŬɸȌŰŮ-

ȈȌȖȉŮȊŬ Ŭɸȕ ŰŬ ŬȊȆȕȊŰŬ BF4
-  ȇŬȆ TFO- , ɸȌȏ ŮǿȊŬȆ ȆůȐȏȍȕŰŮȍȌȆ ŭǽȇŰŮȎ ŭŮůȉȗȊ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ.    

  

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -19 . ǴȏȊŮȆůűȌȍǼ ŮȊŮȍȂŮȆȗȊ misfit , ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȇŬȆ van  der  Waals  ůŰŬ 

ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ ȇŬȆ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ůŰȌȏȎ 303.1 Ǭ.  

ǹůŰȕůȌ, ȌȆ ɸŬȍŬɸǼȊȒ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǽȎ ůȏȊŮȆůűȌȍǽȎ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ŰȆȎ ȌȈȆȇǽȎ, 

ȉŮŰŬȋȖ ŰȕůȌ ȌȉȌǿȒȊ ȕůȌ ȇŬȆ ŬȊȌȉȌǿȒȊ ȉȌȍǿȒȊ. ũȆŬ ȊŬ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůŰŮǿ Ȅ ŮɸǿŭȍŬůȄ 

ŰȒȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ȉŮŰŬȋȖ ŬȊȌȉȌǿȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ ůŰŬ 

ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ŭȄȈŬŭǾ Ȅ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȒȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ŬɸȌȇȈŮȆůŰȆȇǼ ȉŮŰŬȋȖ ŰȄȎ 

ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ ȇŬȆ ŰȌȏ ŭȆŬȈȖŰȄ, ȏɸȌȈȌȂǿůŰȄȇŬȊ ȌȆ ɸŮȍǿůůŮȆŮȎ ŮȊȅŬȈɸǿŮȎ, Ὄ , 

ȆůȌȉȌȍȆŬȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ. ǥȏŰǽȎ ŬȊŰȆůŰȌȆȐȌȖȊ ůŰȌ ŬȈȂŮȁȍȆȇȕ ǼȅȍȌȆůȉŬ ŰȒȊ ŰȍȆȗȊ 

ȕȍȒȊ ůȏȊŮȆůűȌȍǼȎ ɸȌȏ ůȐŮŰǿȃȌȊŰŬȆ ȉŮ ŰȌȏȎ ŰȍŮȆȎ ŰȖɸȌȏȎ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǾȎ 

ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ (misfit , hb , vdW )  ȇŬȆ ȏɸȌȈȌȂǿȃȌȊŰŬȆ ȒȎ ŬȇȌȈȌȖȅȒȎ [56] :  

( ) ( ) ( )vdWHhbHmisfitHH E
m

E
m

E
m

E
m ++=     (7. 1)  

ǬǼȅŮ ȕȍȌȎ ŰȄȎ ŮȋǿůȒůȄȎ (7.1) ŮǿȊŬȆ ŰȌ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ŰȄȎ ůȏȊŮȆůűȌȍǼȎ ȇǼȅŮ 

ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ, i 

( ) ( )[ ]ä=
i

E
ii

E
m eractionHxeractionH intint     (7.2)  

( ) ( ) ( )eractionHeractionHeractionH E
purei

E
mixturei

E
i intintint ,, -=   (7.3)  
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ǴŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-20 ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮŰŬȆ Ȅ ůȏȊŮȆůűȌȍǼ ȇǼȅŮ ȕȍȌȏ ɸŮȍǿůůŮȆŬȎ 

ŮȊȅŬȈɸǿŬȎ ůŰȄȊ ȌȈȆȇǾ ɸŮȍǿůůŮȆŬ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ŰȌȏ ŮȇǼůŰȌŰŮ ȉǿȂȉŬŰȌȎ. ũŮȊȆȇǼ Ȅ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŮȈǽȂȐŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰŬ ŬȊȆȕȊŰŬ ȇŬȆ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŬ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ 

ůȐȄȉŬŰȆȃȕȉŮȊȌȏȎ ŭŮůȉȌȖȎ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ŬȊȆȕȊŰȒȊ ȇŬȆ ŰȒȊ ŭȆŬȈȏȉǽȊȒȊ 

ȌȏůȆȗȊ. Ǫ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ misfit  ŭȆŬŭȍŬȉŬŰǿȃŮȆ ŭŮȏŰŮȍŮȖȌȊŰŬ ȍȕȈȌ, ŮȊȗ 

Ȅ ŮȊǽȍȂŮȆŬ van  der  Waals  ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮȆ ŬȉŮȈȄŰǽŬ ůȏȊŮȆůűȌȍǼ. ǨɸȆɸȈǽȌȊ, ȌȆ 

ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ŰȌȏ ŮȇǼůŰȌŰŮ ȌȋǽȌȎ ŮǿȊŬȆ 

ȆůȐȏȍȕŰŮȍŮȎ Ŭɸȕ ȕŰȆ ȌȆ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȌȉȌǿȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ȌȋȖ-ȌȋȖ, 

ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ-ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ɸȌȏ ůȏȊŰǿȅŮȊŰŬȆ Ŭɸȕ ŰŬ ȏŭȍȕűȆȈŬ ŬȊȆȕȊŰŬ 

BF4
-  ȇŬȆ TFO- , ȏɸȌŭŮȆȇȊȖȌȊŰŬȎ ŬȍȊȄŰȆȇǽȎ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ Ŭɸȕ ŰȌ ȊȕȉȌ ŰȌȏ Raoul t , 

ŭȄȈŬŭǾ ůȏȊŰŮȈŮůŰǽȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ȉȆȇȍȕŰŮȍȌȏȎ ŰȄȎ ȉȌȊǼŭŬȎ. ǥȏŰȕ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ Ŭɸȕ 

ŰȆȎ ŬȍȊȄŰȆȇǽȎ ŰȆȉǽȎ ŰȄȎ ɸŮȍǿůůŮȆŬȎ ŮȊȅŬȈɸǿŬȎ ȂȆŬ ŰŬ ŮȊ ȈȕȂȒ ȉǿȂȉŬŰŬ. ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ȌȆ 

ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ȉŮŰŬȋȖ ȌȉȌǿȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ŮǿȊŬȆ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍŮȎ Ŭɸȕ ŬȏŰǽȎ ȉŮŰŬȋȖ 

ŬȊȌȉȌǿȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ  ɸȌȏ ůȏȊŰǿȅŮȊŰŬȆ Ŭɸȕ ŰŬ ȏŭȍȕűȌȁŬ ŬȊȆȕȊŰŬ PF6
-  

ȇŬȆ TF2N- , ɸȌȏ ȏɸȌŭŮȆȇȊȖŮȆ ȅŮŰȆȇǽȎ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ Ŭɸȕ ŰȌ ȊȕȉȌ ŰȌȏ Raoult , ŭȄȈŬŭǾ 

ůȏȊŰŮȈŮůŰǽȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȌȏȎ ŰȄȎ ȉȌȊǼŭŬȎ. ǱȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊȌȆ 

ůȏȊŰŮȈŮůŰǽȎ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ȁȍǿůȇȌȊŰŬȆ ůŮ ɸȌȆȌŰȆȇǾ 

ůȏȉűȒȊǿŬ ȉŮ ŰȌȏȎ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȌȖȎ. 

ǵȌ ȂŮȂȌȊȕȎ ȕŰȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ȏɸŮȍŮȇŰȆȉǼ ůȏůŰȄȉŬŰȆȇǼ ŰȆȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ŰȌȏ 

ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ ůȖȊȌȈȌ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȅȗȎ ȇŬȆ ȕŰȆ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ 

ȈŬȊȅŬůȉǽȊŬ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍŮȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ 

ŬȊȆȕȊŰŬ BF4
-  ȇŬȆ TFO-  Ŭɸȕ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ȌŭȄȂŮǿ ůŰȌ ůȏȉɸǽȍŬůȉŬ ȕŰȆ 

ŰȌ COSMO-RS ȏɸŮȍŮȇŰȆȉǼ ŰȆȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ȉŮŰŬȋȖ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ȇŬȆ 

ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, ŮȆŭȆȇǼ ŰȌȏȎ ŭŮůȉȌȖȎ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȕɸȒȎ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ Ŭɸȕ ŰȌ 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-20. ǨɸǿůȄȎ, ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȒȊ ɸŮȍȆůůŮȆȗȊ ŮȊŮȍȂŮȆȗȊ ȁȍǿůȇȌȊŰŬȆ 

ůŮ ůȏȉűȒȊǿŬ ȉŮ ŰŬ ůȏȉɸŮȍǼůȉŬŰŬ ɸȌȏ ǾŭȄ ŬȊŬűǽȍȅȄȇŬȊ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄȊ 

ȏɸŮȍŮȇŰǿȉȄůȄ ŰȄȎ ȆȇŬȊȕŰȄŰŬȎ ȂȆŬ ůȏȉȉŮŰȌȐǾ ůŮ ŭŮůȉȌȖȎ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŰȒȊ 

ŬȊȆȕȊŰȒȊ TFO-  ȇŬȆ TF2N-  ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŰŬ ŬȊȆȕȊŰŬ BF4
-  ȇŬȆ PF6

-  ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ, ŬűȌȖ 

Ȅ ŮȊǽȍȂŮȆŬ HE(hb )  ŮǿȊŬȆ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ůŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ bmimTFO  Ŭɸȕ ȕŰȆ ůŰȌ 

bmimBF 4 ȇŬȆ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ůŰȌ bmimTF 2N Ŭɸȕ ȕŰȆ ůŰȌ bmimPF 6. ǵǽȈȌȎ, ȕůȌ 

ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŮǿȊŬȆ Ȅ ŬȈȇȏȈȆȇǾ ŬȈȏůǿŭŬ ŰȌȏ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ůŰȌ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇȕ ȇŬŰȆȕȊ 

ŰȕůȌ ȈȆȂȕŰŮȍȌ ŮȏȊȌŮǿŰŬȆ Ȅ ŭȆŮȍȂŬůǿŬ ŰȄȎ ŬȊǼȉȆȋȄȎ, ȇŬȅȗȎ ȌŭȄȂŮǿ ůŮ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ 

ɸŮȍǿůůŮȆŬȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ misfit . 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -20 . ǴȏȊŮȆůűȌȍǼ ɸŮȍǿůůŮȆŬȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ (misfit , ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȇŬȆ van  
der  Waals) ůŰȄȊ ȌȈȆȇǾ ɸŮȍǿůůŮȆŬ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ȇǼȅŮ ŭȏŬŭȆȇȌȖ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ 
(ůȏȊŮȐŮǿȎ ȍǼȁŭȌȆ: ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ, ȍǼȁŭȌȆ ȉŮ ůȐǽŭȆȌ: ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ) ȉŮ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ 
ůŰȌȏȎ 303.1 Ǭ.  

 

7.4.4.2  ǧȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŮůŰǽȍȒȊ ȇŬȆ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ 

ǴŰŬ ǧȆŬȂȍǼȉȉŬŰŬ 7-21 ǽȒȎ 7-23 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȇŬȆ 

ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊŮȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ŰȒȊ ŰȍȆȗȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆ-

ŭȒŰȆȇȗȊ ŮůŰǽȍȒȊ ůŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ ŰȄȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ, ŮȊȗ ůŰȌȊ 

ǲǿȊŬȇŬ 7-10 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ŭȆŬűȌȍǽȎ ůŮ ȈȌȂŬȍȆȅȉȆȇǽȎ ȉȌȊǼŭŮȎ ȉȌȈŬȍȆȇȌȖ 

ȇȈǼůȉŬŰȌȎ. ǵŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ŮȈǾűȅȄůŬȊ Ŭɸȕ ŰȌȏȎ Panteli  ȇŬȆ Voutsas  

[54] . ǱȆ ȉǽůŮȎ ŬɸȕȈȏŰŮȎ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ (AAD) ȂȆŬ ŰȌȊ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ɸ-

ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MpCE) , ȂȆŬ ŰȌȊ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MFE)  ȇŬȆ 

ȂȆŬ ŰȌȊ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (MSE)  ŮǿȊŬȆ 0.28, 0.24, ȇŬȆ 0.35 

ȈȌȂŬȍȆȅȉȆȇǽȎ ȉȌȊǼŭŮȎ, ŬȊŰǿůŰȌȆȐŬ, ŮȊȗ ȌȆ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ ȉǽůȄȎ ŰŮŰȍŬȂȒȊȆȇǾȎ ȍǿȃŬȎ 

(RMSD) ŮǿȊŬȆ 0.18, 0.18 ȇŬȆ 0.35 ȈȌȂŬȍȆȅȉȆȇǽȎ ȉȌȊǼŭŮȎ. ǴŰȆȎ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŮȎ 

ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ ȌȆ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ ŮǿȊŬȆ ȉȆȇȍȕŰŮȍŮȎ Ŭɸȕ 0.5 ȈȌȂŬȍȆȅȉȆȇǽȎ ȉȌȊǼŭŮȎĘ ŮǿȊŬȆ 

ȉŮȂŬȈȖŰŮȍŮȎ ȉȕȊȌ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ȉŮ ŰȌ ɸȌȈȆȇȕŰŮȍȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ɸȌȏ ȁŬůǿȃŮŰŬȆ ůŰȌ 

ȇŬŰȆȕȊ c2ohmim + .  

ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ȂŮȊȆȇǼ ŰȄ ůŮȆȍǼ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ 

ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǼ. 

MpCE  

ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ  

omimBF 4 > bmimBF 4 > omimPF 6 > c3omimBF 4 > bmimPF 6 > c2ohmimBF 4 > 

c2ohmimPF 6 > c3omimPF 6 
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COSMO-RS 

omimBF 4 > bmimBF 4 > c3omimBF 4 > omimPF 6 > c2ohmimBF 4 > bmimPF 6 > 

c3omimPF 6 > c2ohmimPF 6 

MFE   

ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ  

omimBF 4 > omimPF 6 > bmimBF 4 > bmimPF 6 > c3omimBF 4 > c3omimPF 6 > 

c2ohmimBF 4 > c2ohmimPF 6 

COSMO-RS 

omimBF 4 > omimPF 6 > bmimBF 4 > bmimPF 6 > c3omimBF 4 > c3omimPF 6 > 

c2ohmimBF 4 > c2ohmimP F6 

MSE  

ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ  

omimBF 4 > bmimBF 4 > omimPF 6 > bmimPF 6 > c3omimBF 4 > c3omimPF 6 > 

c2ohmimPF 6 > c2ohmimBF 4 

COSMO-RS 

omimPF 6 > omimBF 4 > bmimPF 6 > bmimBF 4 > c3omimBF 4 > c3omimPF 6 > 

c2ohmimPF 6 > c2ohmimBF 4 

ǲǿȊŬȇŬȎ 7 - 10 . ǧȆŬűȌȍǽȎ ůŮ ȈȌȂŬȍȆȅȉȆȇǽȎ ȉȌȊǼŭŮȎ ȉȌȈŬȍȆȇȌȖ ȇȈǼůȉŬŰȌȎ (logx pred -  logx exp ) 
ȂȆŬ ŰŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ŮůŰǽȍȒȊ ȇŬȆ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ (ǫǶ). 

ǨůŰǽȍŬȎ MpCE  MFE  MSE  

 T/K  
303.2  312.2  321.2  303.2  312.2  321.2  303.2  312.2  321.2  

ǫǶ  

om im BF4 -0.32  -0.21  -0.10  0.12  0.21  0.19  -0.11  0.04  0.09  
omim PF6 -0.51  -0.35  -0.25  0.17  0.23  0.21  0.08  0.14  0.19  
bmim BF4 -0.26  -0.19  -0.16  0.01  0.12  0.22  -0.25  -0.14  -0.04  
bmim PF6 -0.33  -0.31  -0.22  0.10  0.26  0.26  -0.09  -0.04  0.11  
c3omim BF4 0.08  0.09  0.05  -0.08  -0.11  -0.17  -0.29  -0.24  -0.21  
c3omim PF6 -0.27  -0.25  -0.16  -0.16  -0.26  -0.23  -0.31  -0.25  -0.18  
c2ohmim BF4 -0.23  -0.16  -0.28  -0.68  -0.60  -0.74  -1.05  -1.00  -1.02  
c2ohmim PF6 -0.69  -0.69  -0.63  -0.13  -0.22  -0.24  -0.89  -0.90  -0.83  

AAD  0.28  0.24  0.35  
RMSD  0.18  0.18  0.35  

 

ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ȉŮ ŮɸȆŰȏȐǿŬ ŰȄȊ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ůŮ ȉŮȆȌȖȉŮȊȄ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ: omim +  > bmim +  > c3omim +  > c2ohmim +  ȂȆŬ ŰȌȏȎ ŰȍŮȆȎ ŮůŰǽȍŮȎ ȇŬȆ 

ŰŬ ŭȖȌ ŬȊȆȕȊŰŬ, ŮȇŰȕȎ Ŭɸȕ ŰȌȊ ŮůŰǽȍŬ MpCE, ȕɸȌȏ ŰȌ ɸŮǿȍŬȉŬ ȏɸȌŭŮȆȇȊȖŮȆ 

ŬȊŰǿůŰȍȌűȄ ůŮȆȍǼ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ c3omimPF 6 ȇŬȆ c2ohmimPF 6. ǡɸȒȎ 

ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ Ŭɸȕ ŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7.13 (Ä 7.4.3), ȌȆ ŮůŰǽȍŮȎ ŮǿȊŬȆ ȈȆɸȌűȆȈȆȇǽȎ ŮȊȗůŮȆȎ 

ŮȉűŬȊǿȃȌȊŰŬȎ, ůȏȊŮɸȗȎ, ůȏȂȂǽȊŮȆŬ ȉŮ ŰȆȎ ŬȈȇȏȈȆȇǽȎ ȌȉǼŭŮȎ ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȒȊ ȆůȐȏȍȗȊ 

ŭȏȊǼȉŮȒȊ ŭȆŬůɸȌȍǼȎ. Ǫ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ, ŮȊ ȂǽȊŮȆ, ȉŮȆȗȊŮŰŬȆ ȉŮ ŰȄȊ 

ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ȇŬŰȆȕȊŰȒȊ, űŬȆȊȕȉŮȊȌ ɸȌȏ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ŮɸȆŰȏȐȗȎ ŰȌ 

ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ȇŬȆ ŬȊŬŭŮǿȐȅȄȇŮ, ŮɸǿůȄȎ, Ŭɸȕ ŰȄȊ ŬȊǼȈȏůȄ ŰȒȊ ů-profile  ŰȒȊ 

ȇŬŰȆȕȊŰȒȊ (ȁȈ. Ä 7.4.3). ǨɸȆɸȍȕůȅŮŰŬ, ŰŬ ɸȌȈȆȇȕŰŮȍŬ ȇŬŰȆȕȊŰŬ ŮǿȊŬȆ ɸȆȅŬȊȕ ȊŬ 

ŮȊȆůȐȖȌȏȊ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ȕɸȒȎ ŭŮůȉȌȖȎ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȉŮŰŬȋȖ 

ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ-ŬȊȆȕȊŰȌȎ ɸȌȏ ŬȊŰŬȂȒȊǿȃȌȊŰŬȆ ŰȆȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ȉŮŰŬȋȖ ŮůŰǽȍŬ-

ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ.  
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ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰȄȊ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ŬȊȆȕȊŰȌȎ ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ, ŰȌ ŬȊȆȕȊ BF4
- 

ɸȌȏ ŮǿȊŬȆ ȆůȐȏȍȕŰŮȍȌȎ ŭǽȇŰȄȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ŮȈȇŰȆȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮ-

ɸȆŭȍǼůŮȆȎ ȉŮ ŰŬ ǼŰȌȉŬ ŭȕŰŮȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ, ŬȊŬŭŮȆȇȊȖȌȊŰǼȎ ŰȌ 

ȇŬȈȖŰŮȍȄ ŮɸȆȈȌȂǾ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŰȌ ŬȊȆȕȊ PF6
- . ǥȏŰȕ ȆůȐȖŮȆ ȂȆŬ ȕȈŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ȉŮ 

ŮȋŬǿȍŮůȄ ŰȌȊ ɸȆȌ ȈȆɸȌűȆȈȆȇȕ ŮůŰǽȍŬ MSE ȉŮ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ ȇŬŰȆȕȊ c2ohmim + , 

ȕɸȌȏ ŰȌ ɸŮǿȍŬȉŬ ȏɸȌŭŮȆȇȊȖŮȆ ȕŰȆ ŰȌ ŬȊȆȕȊ PF6
-  ȌŭȄȂŮǿ ůŮ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ 

Ŭɸȕ ŰȌ BF4
-, ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ ɸȌȏ ɸȍȌȁȈǽɸŮŰŬȆ ůȒůŰǼ Ŭɸȕ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ. ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ŰȌ 

ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ŬȊŰǿůŰȍȌűȄ ůŮȆȍǼ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ŭȖȌ ŬȏŰȗȊ ŬȊȆȕȊŰȒȊ 

ȕŰŬȊ ůȏȊŭȏǼȃȌȊŰŬȆ ȉŮ ŰŬ ȇŬŰȆȕȊŰŬ bmim +  ȇŬȆ omim +  ȂȆŬ ŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȌȏ 

ŮůŰǽȍŬ MSE. 

 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 - 21 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŮ:  

omimBF 4,  omimPF 6,  bmimBF 4,  bmimPF 6,  c3omimBF 4,  c3omimPF 6,  

c2ohmimBF 4,  c2ohmimPF 6. ǱȆ ɸȍȌȁȈǽȑŮȆȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȉŮ 
ŰȆȎ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȌȏ ȐȍȗȉŬŰȌȎ ȂȍŬȉȉǽȎ. 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 - 22 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŮ:   

omimBF 4,  omimPF 6,  bmimBF 4,  bmimPF 6,  c3omimBF 4,  c3omimPF 6,  

c2ohmimBF 4,  c2ohmimPF 6. ǱȆ ɸȍȌȁȈǽȑŮȆȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȉŮ 

ŰȆȎ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȌȏ ȐȍȗȉŬŰȌȎ ȂȍŬȉȉǽȎ. 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 - 23 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŮ:   

omimBF 4,  omimPF 6,  bmimBF 4,  bmimPF 6,  c3omimBF 4,  c3omimPF 6,  

c2ohmimBF 4,  c2ohmimPF 6. ǱȆ ɸȍȌȁȈǽȑŮȆȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȉŮ 
ŰȆȎ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȌȏ ȐȍȗȉŬŰȌȎ ȂȍŬȉȉǽȎ. 
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ǱȆ ŰȍŮȆȎ ȕȍȌȆ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǾȎ ůȏȊŮȆůűȌȍǼȎ ůŰȄȊ ȌȈȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ȇŬȆ ůŰȄȊ 

ɸŮȍǿůůŮȆŬ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ȆůȌȉȌȍȆŬȇȗȊ ŭȏŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŮůŰǽȍŬ-ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ 

ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰŬ ǧȆŬȂȍǼȉȉŬŰŬ 7-24 ȇŬȆ 7-25. ǥɸȕ ŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-24 

űŬǿȊŮŰŬȆ ȕŰȆ ȉŮ ŰȄȊ ŬȖȋȄůȄ ŰȒȊ ȉŮȅȕȋȏ-ȌȉǼŭȒȊ ŮȏȊȌȌȖȊŰŬȆ ȌȆ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ 

ŭȆŬůɸȌȍǼȎ, ŮȊȗ ŬȊŰǿȅŮŰŬ ŭŮȊ ŮȏȊȌȌȖȊŰŬȆ ȌȆ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ 

misfit . Ǫ ůŮȆȍǼ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ, ŮȊ ȂǽȊŮȆ, ȇŬȆ ŬȊŰǿȅŮŰŬ 

Ŭɸȕ ŰŬ ȌȋǽŬ, ŭŮȊ ȇŬȅȌȍǿȃŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȆȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ŬȈȈǼ 

Ŭɸȕ ŰȆȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ misfit  ȇŬȆ van  der  Waals . Ǫ ȉŮǿȒůȄ, ŭȄȈŬŭǾ, ŰȄȎ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ misfit  ȇŬȆ van  der  Waals  ȌŭȄȂŮǿ ůŮ ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ. 

Ǫ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ MFE ȇŬȆ MSE ŮǿȊŬȆ 

ɸŬȍȕȉȌȆŬȎ ǽȊŰŬůȄȎ, ŮǿȊŬȆ ɸŮȍǿɸȌȏ -1.7 kcal / mol  ȂȆŬ ŰȌ MFE ȇŬȆ -1.8 ȂȆŬ ŰȌ MSE 

ȇŬȆ ŭȆŬűǽȍŮȆ ŬȉȏŭȍǼ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ŭȆŬűȕȍȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, ȕȊŰŬȎ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ 

ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ȉŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ ůȏȊŰǿȅŮȊŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȌ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ɸȌȈȆȇȕ ȇŬŰȆȕȊ 

c2ohmim +. ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȌȏ ŮůŰǽȍŬ MpCE, ȌȆ ŮȊǽȍȂŮȆŮȎ ŭŮůȉȗȊ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŮǿȊŬȆ ȂŮȊȆȇǼ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍŮȎ, ŬűȌȖ Ȍ ŮȊ ȈȕȂȒ ŮůŰǽȍŬȎ ŮȉűŬȊǿȃŮȆ 

ŮȊŰȌȊȕŰŮȍȄ ǽȈȋȄ ȂȆŬ ȉȕȍȆŬ ŭǽȇŰŮȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ (ȁȈ. ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7.13, Ä 

7.4.3) ȇŬȆ ȈŬȉȁǼȊȌȏȊ ŰȆȎ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍŮȎ ŰȆȉǽȎ ȂȆŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ 

ȉŮ BF4
-  ȇŬȆ c2ohmim +  ȆȕȊŰŬ. ǲŬȍȕȈȌ ɸȌȏ ȌȆ ŮůŰǽȍŮȎ MFE ȇŬȆ MSE ŭȆŬȅǽŰȌȏȊ 

ŮɸǿůȄȎ ǽȊŬ ɸȌȈȆȇȕ ȏŭȍȌȂȕȊȌ Ŭɸȕ ŰȄȊ ȌȉǼŭŬ ŰȌȏ ȏŭȍȌȋȏȈǿȌȏ, ŬȊŬɸŰȖůůȌȏȊ 

ŬůȅŮȊǽůŰŮȍȌȏȎ ŭŮůȉȌȖȎ ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȄȎ ɸŬȍŮȉɸȕŭȆůȄȎ Ŭɸȕ ŰȆȎ ȂŮȆŰȌȊȆȇǽȎ ȉŮȅȕȋȏ-

ȌȉǼŭŮȎ.  

ǱȆ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ misfit  ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȏȊ ŰȄȊ ŮȊŰȌȊȕŰŮȍȄ 

ŭȆŬȇȖȉŬȊůȄ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȂȆŬ ȕȈȌȏȎ ŰȌȏȎ ŮůŰǽȍŮȎ. ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ 

ȕŰȆ Ȅ ɸȍȌůȅǾȇȄ ȉǿŬȎ ŮɸȆɸȈǽȌȊ ȉŮȅȕȋȏ-ȌȉǼŭŬȎ (MFE) ȇȌůŰǿȃŮȆ ȈȆȂȕŰŮȍȌ ůŰȄȊ 

ŮȊǽȍȂŮȆŬ misfit  Ŭɸȕ ȕŰȆ Ȅ ɸȍȌůȅǾȇȄ ŰȄȎ ŭŮȖŰŮȍȄȎ (MSE). ǥɸȕ ŰȄȊ ǼȈȈȄ ɸȈŮȏȍǼ, 

ȇǼȅŮ ȉŮȅȕȋȏ-ȌȉǼŭŬ ŮɸȆűǽȍŮȆ ůȐŮŭȕȊ ŰȄȊ ǿŭȆŬ ŬɸȕȇŰȄůȄ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ Ŭɸȕ ɸȈŮȏȍǼȎ 

ŭȏȊǼȉŮȒȊ ŭȆŬůɸȌȍǼȎ. 

ǮǿŬ ȈŮɸŰȌȉŮȍǽůŰŮȍȄ ŬȊǼȈȏůȄ ŰȌȏ ŰȖɸȌȏ ȇŬȆ ŰȄȎ ǽȊŰŬůȄȎ ŰȒȊ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȗȊ 

ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ȉŮŰŬȋȖ ŬȊȌȉȌǿȒȊ ȉȌȍǿȒȊ, ɸȍȌůűǽȍŮȆ ȁŬȅȖŰŮȍȄ ȇŬŰŬȊȕȄůȄ ŰȒȊ 

ŮȏȊȌȓȇȗȊ Ǿ ȉȄ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ůŰȌ ȇǼȅŮ ȉǿȂȉŬ. ǥɸȕ ŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-25 

ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ȕŰȆ ȌȆ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ŭȆŬůɸȌȍǼȎ (vdW) ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ ȇŬȆ ŰȒȊ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ŮǿȊŬȆ ɸǼȊŰȌŰŮ ŮȈȇŰȆȇǽȎ. ǱȆ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ misfit  ŮǿȊŬȆ ŬɸȒůŰȆȇǽȎ 

ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ȉŮ PF6
-  ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ŮȇŰȕȎ Ŭɸȕ ŰȌ omimPF 6 ȇŬȆ ŮȈȇŰȆȇǽȎ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ 

ȉŮ BF4
-  ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ŮȇŰȕȎ Ŭɸȕ ŰȌ c2ohmimBF 4. ǵǽȈȌȎ, ȌȆ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ 

ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŮǿȊŬȆ ŮȊŰȌȊȕŰŮȍŮȎ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȌȏ ŮůŰǽȍŬ MpCE Ŭɸȕ ȕŰȆ ůŰŬ 

ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ MFE ȇŬȆ MSE, ȈȕȂȒ ŰȄȎ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄȎ ǽȈȋȄȎ ŰȌȏ ŮůŰǽȍŬ 

ŬȏŰȌȖ ȂȆŬ ȉȕȍȆŬ ŭǽȇŰŮȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȇŬȆ ŮȏȊȌȌȖȊŰŬȆ ůŮ ȕȈŬ ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ȉŮ 

ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ ȁŬůǿȃȌȊŰŬȆ ůŰȌ BF4
-  ŬȊȆȕȊ ȇŬȆ ůŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ c2ohmimPF 6.  
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -24 . ǴȏȊŮȆůűȌȍǼ ŮȊŮȍȂŮȆȗȊ misfit , ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȇŬȆ van  der  Waals  ůŰŬ 
ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ŮůŰǽȍȒȊ ȇŬȆ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ůŰȌȏȎ 303.1 Ǭ.  

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -25 . ǴȏȊŮȆůűȌȍǼ ɸŮȍǿůůŮȆŬȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ (misfit , ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȇŬȆ van  
der  Waals) ůŰȄȊ ȌȈȆȇǾ ɸŮȍǿůůŮȆŬ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ȇǼȅŮ ŭȏŬŭȆȇȌȖ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ŰȒȊ ŰȍȆȗȊ ŮůŰǽȍȒȊ 
(ůȏȊŮȐŮǿȎ ȍǼȁŭȌȆ: ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ȍǼȁŭȌȆ ȉŮ ůȐǽŭȆȌ ůȇǼȇȆ: 
ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ȍǼȁŭȌȆ ȉŮ ůȐǽŭȆȌ ȂȍŬȉȉǽȎ: ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ 
ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ) ȉŮ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ůŰȌȏȎ 303.1 Ǭ.  
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7.4.4.3  ǧȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ȇȆȊȊŬȉȆȇȗȊ ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ 

ŭȆŬȈȏŰȗȊ 

ǴŰȌȊ ǲǿȊŬȇŬ 7-11 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ŭȆŬűȌȍǽȎ ůŮ ȈȌȂŬȍȆȅȉȆȇǽȎ ȉȌȊǼŭŮȎ 

ȉȌȈŬȍȆȇȌȖ ȇȈǼůȉŬŰȌȎ ŰȒȊ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊȒȊ ȇŬȆ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŰȆȉȗȊ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ 

ŰȒȊ ŭȖȌ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ ůŮ ŭȖȌ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ, ŰȄȊ ŰȍȆŰȌŰŬȂǾ 

ɸŮȊŰŬȊȕȈȄ (t-pentanol )  ȇŬȆ ŰȌȏ ȌȋȆȇȌȖ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ (ethyl  acetate ).  ǵŬ ɸŮȆȍŬ-

ȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŰȄȇŬȊ ůŰȄȊ ɸŬȍȌȖůŬ ŭȆŬŰȍȆȁǾ (ȁȈ. ǬŮűǼȈŬȆȌ 5). 

ǴŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȄȎ ŰȍȆŰȌŰŬȂȌȖȎ ɸŮȊŰŬȊȕȈȄȎ, ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ȉŮ ŰȌ 

ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ȁȍǿůȇȌȊŰŬȆ ůŮ ɸȌȈȖ ȇŬȈǾ ůȏȉűȒȊǿŬ ȉŮ ŰŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ 

ŭŮŭȌȉǽȊŬ, ŮȆŭȆȇǼ ȂȆŬ ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ. ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ȏɸŮȍŮȇŰȆȉǼ 

ůȄȉŬȊŰȆȇǼ ŰȆȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ůŰȌȊ ȌȋȆȇȕ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ ȇŬȆ 

ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ, ůŮ ŬȊŰǿȅŮůȄ ȉŮ ŰȌ ɸŮǿȍŬȉŬ, ȕŰȆ Ȍ ȌȋȆȇȕȎ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŬɸȌŰŮȈŮǿ 

ȇŬȈȖŰŮȍȌ ŭȆŬȈȖŰȄ ȂȆŬ ŰŬ ŭȖȌ ȌȋǽŬ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŰȍȆŰȌŰŬȂǾ ɸŮȊŰŬȊȕȈȄ.  

ǥɸȕ ŰȌȏȎ ŰȍŮȆȎ ȕȍȌȏȎ ůȏȊŮȆůűȌȍǼȎ ɸŮȍǿůůŮȆŬȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ɸȌȏ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ 

ůŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-26, ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ȕŰȆ ȌȆ ȇȏȍǿŬȍȐŮȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ 

ȌȋǽȒȊ ȇŬȆ ŰȄȎ ŰȍȆŰȌŰŬȂȌȖȎ ɸŮȊŰŬȊȕȈȄȎ ŮǿȊŬȆ ȌȆ ŭŮůȉȌǿ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. ǹůŰȕůȌ, ŰȌ 

ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ŮɸǿůȄȎ ȆůȐȏȍȌȖȎ ŭŮůȉȌȖȎ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȇŬȆ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ 

ȇŬȆ ŰȌȏ ȌȋȆȇȌȖ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ, Ŭɸȕ ȕɸȌȏ ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ ȌȆ ɸȌȈȖ ȏȑȄȈȕŰŮȍŮȎ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ ůŰȌ ŭȆŬȈȖŰȄ ŬȏŰȕ. 

ũȆŬ ŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ, ȌȆ 

ɸȍȌȁȈǽȑŮȆȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ůȏȉűȒȊȌȖȊ ȂŮȊȆȇǼ ȉŮ ŰŬ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ [57]  (ǲǿȊŬȇŬȎ 7-12) ȇŬȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ŰȄ ůŮȆȍǼ 

ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǼ: 

 

MpCE  

ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ  

t -pentanol > t -butanol > ethyl acetate > n -hexane  

COSMO-RS  

ethyl acetate @ t -butanol > t -pentanol > n -hexane  

MFE   

ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ  

ethyl acetate > t -pentanol > t -butanol > n -hexane  

COSMO-RS  

ethyl acetate > t -butanol > t -pentanol > n -hexane  

MSE  

ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ  

ethyl acet ate > t -pentanol > t -butanol > n -hexane  

COSMO-RS  

ethyl acetate > t -butanol > t -pentanol > n -hexane  

 

ǵȌ ɸŮǿȍŬȉŬ ȏɸȌŭŮȆȇȊȖŮȆ ȕŰȆ Ȍ ȌȋȆȇȕȎ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŮǿȊŬȆ Ȍ ȇŬȈȖŰŮȍȌȎ 

ŭȆŬȈȖŰȄȎ ȂȆŬ ŰȌȏȎ ŮůŰǽȍŮȎ MFE ȇŬȆ MSE, ŮȊȗ ȌȆ ŭȖȌ ŬȈȇȌȕȈŮȎ ŮǿȊŬȆ ȇŬȈȖŰŮȍȌȆ 

ŭȆŬȈȖŰŮȎ ȂȆŬ ŰȌȊ ŮůŰǽȍŬ MpCE. ǱȆ Panteli  ȇŬȆ ůȏȊŮȍȂǼŰŮȎ [57]  ŬɸȌŭǿŭȌȏȊ ŰȌ 

ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ŬȏŰȕ ůŰȌ ůȐȄȉŬŰȆůȉȕ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȉŮŰŬȋȖ ŰȌȏ ŮȈŮȖȅŮȍȌȏ 

ȏŭȍȌȋȏȈǿȌȏ ŰȌȏ ŮůŰǽȍŬ MpCE ȇŬȆ ŰȌȏ ȏŭȍȌȋȏȈǿȌȏ ŰȒȊ ŬȈȇȌȌȈȗȊ. 
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ǲǿȊŬȇŬȎ 7 - 11 . ǧȆŬűȌȍǽȎ ůŮ ȈȌȂŬȍȆȅȉȆȇǽȎ ȉȌȊǼŭŮȎ ȉȌȈŬȍȆȇȌȖ ȇȈǼůȉŬŰȌȎ (logx pred -  logx exp ) 
ȂȆŬ ŰŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ŰȒȊ ɸȍȌȁȈǽȑŮȒȊ 
ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ȇŬȆ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC . 

ǱȋȖ pCA  CA 

 T/K  
303.1  307.9  312.6  317.4  303.1  307.9  312.6  317.4  

ǧȆŬȈȖŰȄȎ   

COSMO - RS 

t -pentanol  0.07  0.06  0.06  0.06  0.81  0.73  0.66  0.62  
ethyl acetate  0.82  0.79  0.79  0.77  1.91  1.87  1.81  1.78  

UNIFAC  

t -pentanol  0.12  0.10  0.09  0.07  0.68  0.62  0.56  0.54  
ethyl acetate  0.58  0.58  0.59  0.59  1.73  1.71  1.66  1.65  

 

ǹůŰȕůȌ, ȂȆŬ ŰȌȊ ŮůŰǽȍŬ MFE ȇŬȆ ŬȇȕȉŬ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ȂȆŬ ŰȌȊ MSE, Ȍ 

ůȐȄȉŬŰȆůȉȕȎ ŮȊŭȌȉȌȍȆŬȇȌȖ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȏŭȍȌȋȏȈǿȒȊ ȇŬȆ ŰȒȊ 

ȉŮȅȕȋȏ-ȌȉǼŭȒȊ ŰȒȊ ŬȍȒȉŬŰȆȇȗȊ ŰȌȏȎ ŭŬȇŰȏȈǿȒȊ ɸŬȍŮȉɸȌŭǿȃŮȆ ŰȄȊ ŬȈȈȄȈŮ-

ɸǿŭȍŬůȄ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ ŬȏŰȗȊ ȇŬȆ ŰȒȊ ŬȈȇȌȌȈȗȊ ȇŬȆ ȉŮȆȗȊŮȆ ȇŬŰô ŮɸǽȇŰŬůȄ ŰȄ 

ŭȆŬȈȏŰȆȇǾ ȆȇŬȊȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ŭȖȌ ŬȈȇȌȌȈȗȊ ǽȊŬȊŰȆ ŰȌȏ ȌȋȆȇȌȖ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ. ǥɸȕ ŰȌȏȎ 

ŰȍŮȆȎ ȕȍȌȏȎ ůȏȊŮȆůűȌȍǼȎ ɸŮȍǿůůŮȆŬȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ɸȌȏ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌ 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-27, ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ȕŰȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ůȒůŰǼ ŰȄ 

ȉŮǿȒůȄ ŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȉŮ ŰȄȊ ɸȍȌůȅǾȇȄ ȉŮȅȕȋȏ-ȌȉǼŭȒȊ ůŰȌȊ 

ŬȍȒȉŬŰȆȇȕ ŭŬȇŰȖȈȆȌ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ. ǹůŰȕůȌ, ȕɸȒȎ ȇŬȆ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ, 

ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ űŬǿȊŮŰŬȆ ȊŬ ȏɸŮȍŮȇŰȆȉǼ ŰȆȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ 

ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ ȇŬȆ ŰȌȏ ȌȋȆȇȌȖ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ, ŬűȌȖ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ŬȏŰȕȊ ȒȎ 

ȇŬȈȖŰŮȍȌ ŭȆŬȈȖŰȄ ŬȇȕȉŬ ȇŬȆ ȂȆŬ ŰȌȊ ŮůŰǽȍŬ MpCE.  

ǴȐŮŰȆȇǼ ȉŮ ŰȆȎ ŭȖȌ ŬȈȇȌȕȈŮȎ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ȆůȐȏȍȕŰŮȍȌȏȎ 

ŭŮůȉȌȖȎ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ ȇŬȆ ŰȄȎ ŰȍȆŰȌŰŬȂȌȖȎ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄȎ ǽȊŬȊŰȆ 

ŰȄȎ ŰȍȆŰȌŰŬȂȌȖȎ ɸŮȊŰŬȊȕȈȄȎ ȇŬȆ ȒȎ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ŬȊŰǿȅŮŰȄ ůŮȆȍǼ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ŭȖȌ ŬȈȇȌȌȈȗȊ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ȉŮ ŰȌ ɸŮǿȍŬȉŬ. Ǫ 

ȈŬȊȅŬůȉǽȊȄ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ŬȏŰǾ ǾŰŬȊ ŬȊŬȉŮȊȕȉŮȊȄ Ŭɸȕ ŰȄȊ ŬȊǼȈȏůȄ ŰȒȊ ů-profiles  

ȇŬȆ ů-potentials  ŰȒȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ (ȁȈ. Ä 7.4.3), ȕɸȌȏ Ȅ ȇŬŰŬȊȌȉǾ 

űȌȍŰǿȌȏ ŰȒȊ ŭȖȌ ŬȈȇȌȌȈȗȊ ŭŮǿȐȊŮȆ ŬȏȋȄȉǽȊȄ ǽȈȋȄ ŰȄȎ ŰȍȆŰȌŰŬȂȌȖȎ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄȎ 

ȂȆŬ ȉȕȍȆŬ ŭȕŰŮȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ǽȊŬȊŰȆ ŰȄȎ ŰȍȆŰȌŰŬȂȌȖȎ ɸŮȊŰŬȊȕȈȄȎ. 

ǨȊȗ ȂȆŬ ŰŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ȇȆȊȊŬȉȆȇȗȊ ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ ȉŮ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ 

ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC ŭŮ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŮűŬȍȉȌůŰŮǿ ȈȕȂȒ ǽȈȈŮȆȑȄȎ ɸȌȈȈȗȊ 

ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȌȉǼŭȒȊ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ŮȊȗůŮȒȊ, 

ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȒȊ ŭȏŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ȉŮ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ŮǿȊŬȆ 

ŮűŬȍȉȕůȆȉȌ. ǞŰůȆ, ŮűŬȍȉȕůŰȄȇŮ ȇŬȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC (ȁȈ. Ä 6.3 ȂȆŬ ŰŬ ȌȋǽŬ) 

ȂȆŬ ȈȕȂȌȏȎ ůȖȂȇȍȆůȄȎ ȇŬȆ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ȏɸȕ ȉȌȍűǾ ŬɸȌȇȈǿůŮȒȊ 

ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌȏȎ ǲǿȊŬȇŮȎ 7-11 ȇŬȆ 7-12. ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ Ȅ ŬɸȕŭȌůȄ ŰȒȊ 

ŭȖȌ ȉȌȊŰǽȈȒȊ ŮǿȊŬȆ ɸŬȍŮȉűŮȍǾȎ ȇŬȆ ȆůȌŭȖȊŬȉȄĘ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC  ǽȐŮȆ 

ŮȈŬűȍȗȎ ȇŬȈȖŰŮȍȄ ŬɸȕŭȌůȄ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ, ŮȊȗ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ 

ŮůŰǽȍȒȊ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭǿȊŮȆ ůȏȊȌȈȆȇǼ ȇŬȈȖŰŮȍŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ. 
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ǲǿȊŬȇŬȎ 7 -12 . ǧȆŬűȌȍǽȎ ůŮ ȈȌȂŬȍȆȅȉȆȇǽȎ ȉȌȊǼŭŮȎ ȉȌȈŬȍȆȇȌȖ ȇȈǼůȉŬŰȌȎ (logx pred -  logx exp) ȂȆŬ ŰŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ŮůŰǽȍȒȊ ȇŬȆ 
ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ŰȒȊ ɸȍȌȁȈǽȑŮȒȊ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ȇŬȆ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC . 

ǨůŰǽȍŬȎ MpCE  MFE  MSE  

 T/K  
303.2  307.2  312.2  317.2  321.2  303.2  307.2  312.2  317.2  321.2  303.2  307.2  312.2  317.2  321.2  

ǧȆŬȈȖŰȄȎ 

COSMO - RS 

eth yl acetate  0.10  0.11  0.12  0.14  0.16  0.29  0.28  0.28  0.30  0.30  0.20  0.22  0.22  0.26  0.28  
t -pentanol  -0.21  -0.19  -0.22  -0.21  -0.23  0.17  0.18  0.20  0.25  0.27  0.48  0. 46  0.3 0 0.26  0. 17  
t -butanol  0.04  0.02  0.02  0.02  -0.02  0.28  0.29  0.29  0.29  0.30  0.72  0.71  0.47  0.42  0.38  
n-hexane  0.29  0.26  0.31  0.37  0.34  0.98  0.85  0.97  1.03  1.19  0.72  0.74  0.79  0.78  0.87  

AAD 0.17  0.45  0.47  
RMSD 0.11  0.33  0.22  

UNIFAC  

ethyl acetate  0.11  0.12  0.13  0.15  0.17  0.31  0.30  0.29  0.31  0.31  0.30  0.30  0.29  0.32  0.33  
t -pentanol  -0.37  -0.35  -0.37  -0.36  -0.37  0.09  0.11  0.14  0.21  0.25  0.27  0.24  0.06  0.01  -0.08  
t -butanol  -0.29  -0.30  -0.28  -0.26  -0.29  0.22  0.23  0.25  0.26  0.29  0.49  0.48  0.24  0.20  0.18  
n-hexane  0.90  0.81  0.79  0.79  0.70  -0.34  -0.51  -0.45  -0.47  -0.44  2.19  2.14  2.13  2.05  2.09  

AAD  0.4 0 0.29  0.72  
RMSD 0.32  0.20  0.85  
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -26 . ǴȏȊŮȆůűȌȍǼ ɸŮȍǿůůŮȆŬȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ (misfit , ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȇŬȆ van  
der  Waals) ůŰȄȊ ȌȈȆȇǾ ɸŮȍǿůůŮȆŬ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ȇǼȅŮ ŭȏŬŭȆȇȌȖ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ 
(ůȏȊŮȐŮǿȎ ȍǼȁŭȌȆ: ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ, ȍǼȁŭȌȆ ȉŮ ůȐǽŭȆȌ: ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ) ȉŮ ŰȌȏȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ 
ŭȆŬȈȖŰŮȎ ůŰȌȏȎ 303.1 Ǭ.  

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -27 . ǴȏȊŮȆůűȌȍǼ ɸŮȍǿůůŮȆŬȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ (misfit , ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȇŬȆ van  
der  Waals) ůŰȄȊ ȌȈȆȇǾ ɸŮȍǿůůŮȆŬ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ȇǼȅŮ ŭȏŬŭȆȇȌȖ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ŰȒȊ ŰȍȆȗȊ ŮůŰǽȍȒȊ 
(ůȏȊŮȐŮǿȎ ȍǼȁŭȌȆ: ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ȍǼȁŭȌȆ ȉŮ ůȐǽŭȆȌ ůȇǼȇȆ: 
ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ȍǼȁŭȌȆ ȉŮ ůȐǽŭȆȌ ȂȍŬȉȉǽȎ: ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ 
ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ) ȉŮ ŰȌȏȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ůŰȌȏȎ 303.1 Ǭ.  
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7.4.4.4  ǵȍȆŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŮůŰǽȍȒȊ ȇŬȆ ȉǿȂȉŬŰȌȎ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ 

ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ɸŬȍǽȐŮȆ ŰȄ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ 

ůŰŮȍŮȗȊ ůŮ ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. ǵǽŰȌȆȌȏ ŮǿŭȌȏȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌǿ ŭȆŮȋǾȐȅȄůŬȊ ȂȆŬ 

ȉǿȂȉŬŰŬ ŬɸȌŰŮȈȌȖȉŮȊŬ Ŭɸȕ ǽȊŬȊ ŮůŰǽȍŬ, ǽȊŬ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ȇŬȆ ǽȊŬȊ ȌȍȂŬȊȆȇȕ 

ŭȆŬȈȖŰȄ (ȁȈ. ǲǿȊŬȇŬ 7-2) ȇŬȆ ůȏȂȇȍǿȊȌȊŰŬȆ ȉŮ ŰŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ [58] . 

ǥȊŰȆɸȍȌůȒɸŮȏŰȆȇǼ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ůŰȌ ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7-28. ǞȐȌȏȊ 

ŮɸȆȈŮȐȅŮǿ ŰȍŮȆȎ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǽȎ ȇŬŰȄȂȌȍǿŮȎ ȉȆȂȉǼŰȒȊ: (Ŭ) Ȅ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ɸȌȏ ɸŮȆȍŬ-

ȉŬŰȆȇǼ ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ɸȍȌůȅŮŰȆȇǾ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ, ŭȄȈŬŭǾ Ȅ ȇŬȉɸȖȈȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ 

ŰȄȎ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ ȒȎ ůȏȊǼȍŰȄůȄ ŰȌȏ ȉȌȈŬȍȆȇȌȖ ȇȈǼůȉŬŰȌȎ ŰȌȏ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖ 

ŭȆŬȈȖŰȄ ůŰȌ ȉǿȂȉŬ ȌȍȂŬȊȆȇȕȎ ŭȆŬȈȖŰȄȎ /  ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ, ůŮ ůŰŬȅŮȍǾ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ, 

ŮǿȊŬȆ ȉǿŬ ŮȏȅŮǿŬ ȂȍŬȉȉǾ, (MFE ůŰȌ ȉǿȂȉŬ bmimBF 4 /  ŰȍȆŰȌŰŬȂǾȎ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄ), (ȁ) 

Ȅ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ɸȌȏ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȅŮŰȆȇǾ ŬɸȕȇȈȆůȄ Ŭɸȕ ŰȄȊ ɸȍȌůȅŮŰȆȇǾ 

(MpCE ůŰȌ ȉǿȂȉŬ bmimPF 6 /  ŰȍȆŰȌŰŬȂǾȎ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄ) ȇŬȆ (Ȃ) Ȅ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ɸȌȏ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȅŮŰȆȇǾ ůȏȊŮȍȂȆůŰȆȇǾ ŮɸǿŭȍŬůȄ, ŭȄȈŬŭǾ, Ȅ ȇŬȉɸȖȈȄ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ȉǽȂȆůŰȌ (MSE ůŰȌ ȉǿȂȉŬ bmimBF 4 /  ŰȍȆŰȌŰŬȂǾȎ 

ȁȌȏŰŬȊȕȈȄ). 

ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ȏɸŮȍŮȇŰȆȉǼ ŰȄȊ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ 

ȌȍȂŬȊȆȇȌȖ ŭȆŬȈȖŰȄ ůŰȌ ȉǿȂȉŬ, ɸȍȌȁȈǽɸȌȊŰŬȎ ɸǼȊŰŬ ȉǿŬ ȅŮŰȆȇǾ ůȏȊŮȍȂȆůŰȆȇǾ 

ŮɸǿŭȍŬůȄ, ɸȌȏ ȌűŮǿȈŮŰŬȆ ůŮ ǽȊŬ ȁŬȅȉȕ ůŰȄȊ ȏɸŮȍŮȇŰǿȉȄůȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ 

ȇȆȊȊŬȉȆȇȗȊ ŮůŰǽȍȒȊ ůŰȌȊ ȌȍȂŬȊȆȇȕ ŭȆŬȈȖŰȄ. Ǫ ǿŭȆŬ ɸȌȆȌŰȆȇǾ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ ŰȌȏ 

ȉȌȊŰǽȈȌȏ ȈŬȉȁǼȊŮŰŬȆ ȇŬȆ ȂȆŬ ŰŬ ȏɸȕȈȌȆɸŬ ŰȍȆŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ, ŰŬ ŭȆŬȂȍǼȉȉŬŰŬ ŰȒȊ 

ȌɸȌǿȒȊ ɸŬȍŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ůŰȌ ǲŬȍǼȍŰȄȉŬ ũ. 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ 7 -28 . ǧȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ:   ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ bmimPF 6 /  

tert -butanol  ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ůŰȌȏȎ 303.2 K,  ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ 

ůŰȌ bmimBF 4 /  tert -butanol  ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ůŰȌȏȎ 303.2 K, ȇŬȆ  ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ 

ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ bmimBF 4 /  tert -butanol  ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ůŰȌȏȎ 321.2 K. 
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 ǴȏȉɸŮȍǼůȉŬŰŬ ǬŮűǼȈŬȆȌ 8.

Ǫ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǾ ȉŮȈǽŰȄ ŰȄȎ ɸŬȍȌȖůŬȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ ŮɸȆȇŮȊŰȍȗȅȄȇŮ ůŰȌȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ 

ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŭȖȌ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ ŰȌȏ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎĘ 

ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȇŬȆ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŮ ǽȋȆ ȆȉȆŭŬȃȌȈȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȇŬȆ ŭȖȌ 

ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ůŰȌ ȅŮȍȉȌȇȍŬůȆŬȇȕ ŮȖȍȌȎ (303-318) Ǭ. ǱȆ ŮȊ ȈȕȂȒ 

ȉŮŰȍǾůŮȆȎ ŬȊŬȇȌȆȊȗȊȌȊŰŬȆ ȂȆŬ ɸȍȗŰȄ űȌȍǼ ůŰȄ ŭȆŮȅȊǾ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ. 

ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȒȊ ȉŮŰȍǾůŮȒȊ ȏɸǽŭŮȆȋŬȊ ȕŰȆ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ɸȌȏ 

ȁŬůǿȃȌȊŰŬȆ ůŰŬ ȏŭȍȕűȆȈŬ ŬȊȆȕȊŰŬ BF4
-  ȇŬȆ TFO-  ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ȇŬȈȖŰŮȍȌȏȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ 

Ŭɸȕ ŰȌȏȎ ŭȖȌ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ, ȌȆ ȌɸȌǿȌȆ ȉŮ ŰȄ ůŮȆȍǼ ŰȌȏȎ ŮǿȊŬȆ ȇŬȈȖŰŮȍȌȆ ŭȆŬȈȖŰŮȎ 

Ŭɸȕ ŰŬ ȁŬůȆȃȕȉŮȊŬ ůŰŬ ȏŭȍȕűȌȁŬ ŬȊȆȕȊŰŬ PF6
-  ȇŬȆ TF2N-  ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. 

ǥɸȌŭŮȆȇȊȖŮŰŬȆ, ȈȌȆɸȕȊ, ȕŰȆ ȉŮ ŰȄȊ ȇŬŰǼȈȈȄȈȄ ŮɸȆȈȌȂǾ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ȇŬȆ ŬȊȆȕȊŰȌȎ 

ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ůȐŮŭȆŬůŰŮǿ ǽȊŬ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ȉŮ ȏȑȄȈȕŰŮȍȄ ŭȆŬȈȏŰȆȇǾ ȆȇŬȊȕŰȄŰŬ ǽȊŬȊŰȆ 

ŰȒȊ ȇȈŬůȆȇȗȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. 

ǨɸǿůȄȎ, ɸŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȌȋȖ ŮǿȊŬȆ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ŭȆŬȈȏŰȕ Ŭɸȕ 

ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ůŮ ȕȈȌȏȎ ŰȌȏȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ, ȂŮȂȌȊȕȎ ɸȌȏ ŬɸȌŭǿŭŮŰŬȆ ŮȊ ȉǽȍŮȆ ůŰȄȊ 

ȏȑȄȈȕŰŮȍȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȇŬȆ ŮȊȅŬȈɸǿŬ ŰǾȋȄȎ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ. ǨɸȆɸȍȕůȅŮŰŬ, 

ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŬɸȌŭȌȅŮǿ ůŰȄȊ ŬȊǼɸŰȏȋȄ ŮȊŭȌȉȌȍȆŬȇȗȊ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȉŮŰŬȋȖ 

ŰȒȊ ŭȖȌ ȂŮȆŰȌȊȆȇȗȊ ȏŭȍȌȋȏȈǿȒȊ ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ, ȌȆ ȌɸȌǿȌȆ ɸŬȍŮ-

ȉɸȌŭǿȃȌȏȊ ŰȄȊ ŬȊǼɸŰȏȋȄ ŭȆŬȉȌȍȆŬȇȗȊ ŭȏȊǼȉŮȒȊ ȉŮ ŰŬ ȉȕȍȆŬ ŰȌȏ ŭȆŬȈȖŰȄ ȇŬȆ 

ȇŬŰǼ ůȏȊǽɸŮȆŬ ȉŮȆȗȊŮŰŬȆ Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌȊ ŮȇǼůŰȌŰŮ 

ŭȆŬȈȖŰȄ. 

ũȆŬ ŰŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȉŮ ŰȌ ǿŭȆȌ bmim +  ȇŬŰȆȕȊ, Ȅ ůŮȆȍǼ ŰȒȊ ŬȊȆȕȊŰȒȊ ůŮ 

ȉŮȆȌȖȉŮȊȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŮǿȊŬȆ: BF4
-  > TFO- > PF6

-  > TF2N- . ǧŮŭȌȉǽȊȌȏ ȕŰȆ ŰŬ ŭȖȌ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ŮǿȊŬȆ ɸȌȈȆȇǽȎ ŮȊȗůŮȆȎ, Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰǼ ŰȌȏȎ ŬȊŬȉǽȊŮŰŬȆ ȊŬ ŮǿȊŬȆ 

ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ůŰŬ ɸȌȈȆȇȕŰŮȍŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. ǥɸȕ ȉŮȈǽŰȄ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűȆȇȗȊ ŭŮŭȌ-

ȉǽȊȒȊ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ȆȇŬȊȕŰȄŰŬȎ ŬȊǼɸŰȏȋȄȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗ-

ȉŮȊȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ůȏȊǼȂŮŰŬȆ ŰȌ ůȏȉɸǽȍŬůȉŬ ȕŰȆ Ȅ ůŮȆȍǼ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ɸȌȏ 

ɸȍȌǽȇȏȑŮ ȁȍǿůȇŮŰŬȆ ůŮ ȇŬȈǾ ůȏȉűȒȊǿŬ ȉŮ ŰȄ ůȐŮŰȆȇǾ ŰȌȏȎ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬ, ȏŭȍȌ-

űȆȈȆȇȕŰȄŰŬ ȇŬȆ ȁŬůȆȇȕŰȄŰŬ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. 

ǨɸǿůȄȎ, ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŰȄȇŬȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ȌȆ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ȇŬȆ ŮȊȅŬȈɸǿŮȎ ŰǾȋȄȎ 

ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȇŬȆ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ȉŮ ŰȄ ȉǽȅȌŭȌ ŰȄȎ ŭȆŬűȌȍȆȇǾȎ 

ȅŮȍȉȆŭȌȉŮŰȍǿŬȎ ůǼȍȒůȄȎ. ǥȏŰȕ ȇȍǿȅȄȇŮ ŬȊŬȂȇŬǿȌ ŭȆȕŰȆ ŰŬ ŭȆŬȅǽůȆȉŬ ȁȆȁȈȆȌ-

ȂȍŬűȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ǾŰŬȊ ŬůȏȊŮɸǾ ŰȕůȌ ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȆȎ ŬȊŬűŮȍȕȉŮȊŮȎ ŰȆȉǽȎ ȕůȌ ȇŬȆ 

ȒȎ ɸȍȌȎ ŰȄȊ ŮűȆȇŰȕŰȄŰŬ Ǿ ȉȄ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȌȖ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȌȖ ȈȕȂȒ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄȎ 

ŰȒȊ ȉȌȍǿȒȊ. ũȆŬ ŰȌ ȈȕȂȌ ŬȏŰȕ, ŭȆŮȋǾȐȅȄ ŮɸǿůȄȎ ȅŮȍȉȌůŰŬȅȉȆȇǾ ŬȊǼȈȏůȄ ŰȒȊ ŭȖȌ 

ȌȋǽȒȊ ɸȌȏ ȏɸǽŭŮȆȋŮ ŬɸȌůȖȊȅŮůȄ ůŮ ŭȖȌ ůŰǼŭȆŬ, ŬȍȐȆȇǼ ŬȉǽůȒȎ ȉŮŰǼ ŰȄȊ ǽȊŬȍȋȄ 

ŰȄȎ ŰǾȋȄȎ ȇŬȆ ŬȇȌȈȌȖȅȒȎ ȉŮŰǼ ŰȌ ɸǽȍŬȎ ŬȏŰǾȎ. 

ũȆŬ ŰȄ ȅŮȒȍȄŰȆȇǾ ȉŮȈǽŰȄ ŰȌȏ űŬȆȊȌȉǽȊȌȏ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄȎ ȐȍȄůȆȉȌ-
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ɸȌȆǾȅȄȇŬȊ ŰŬ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ȂȆŬ ŰȌȊ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȕ ŰȒȊ ɸȍȌŰȖɸȒȊ ȆŭȆȌŰǾŰȒȊ 

ŭȆŬȈȏŰȌɸȌǿȄůȄȎ ȇǼȅŮ ȉǿȂȉŬŰȌȎ, ŭȄȈŬŭǾ ŰȄȎ ŮȊȅŬȈɸǿŬȎ, ŰȄȎ ŮȈŮȖȅŮȍȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ 

Gibbs  ȇŬȆ ŰȄȎ ŮȊŰȍȌɸǿŬȎ. ǥɸȕ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ůȏȉɸŮȍŬǿȊŮŰŬȆ ȕŰȆ Ȅ ŭȆŮȍȂŬůǿŬ ŰȄȎ 

ŭȆǼȈȏůȄȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ȌȋǽȒȊ ůŮ ȕȈȌȏȎ ŰȌȏȎ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȌȏȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ŭŮȊ ŮǿȊŬȆ 

ŬȏȅȕȍȉȄŰȄ, ȇŬȅȕŰȆ ɸǼȊŰŬ ŮȊŭȕȅŮȍȉȄ. ǹůŰȕůȌ ŮȏȊȌŮǿŰŬȆ ŮȊŰȍȌɸȆȇǼ ůŮ ȕȈŮȎ ŰȆȎ 

ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ. 

ǧȆŮȋǾȐȅȄ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾ ȉȌȊŰŮȈȌɸȌǿȄůȄ ŰȒȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ȉŮ ŰŬ 

ȉȌȊŰǽȈŬ ůȏȊŰŮȈŮůŰȌȖ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ NRTL, UNIQUAC  ȇŬȆ UNIFAC. ǵŬ ŭȖȌ ɸȍȗŰŬ 

ȉȌȊŰǽȈŬ ŮűŬȍȉȕůŰȄȇŬȊ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸŮȍȆȂȍŬűǾ ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ůŰŮȍŮȌȖ-

ȏȂȍȌȖ ŰȒȊ ŭȏŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŰȒȊ ŭȖȌ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ, ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬ-

ȍȆȇȌȖ ȇŬȆ ŰȌȏ ȇŬűŮȓȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ȉŮ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ. ǵŬ 

ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȄȎ ɸŮȍȆȂȍŬűǾȎ ůȏȊȌȈȆȇǼ ŮǿȊŬȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǼ, ȇŬȅȗȎ ŰŬ 

ȉǽůŬ ůűǼȈȉŬŰŬ ŮǿȊŬȆ ȉȆȇȍȕŰŮȍŬ Ŭɸȕ 5% ůŰŬ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŬ ůȏůŰǾȉŬŰŬ. ǵŬ ŭȖȌ 

ȉȌȊŰǽȈŬ ǽȐȌȏȊ ɸŬȍȕȉȌȆŬ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ, ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIQUAC  ȊŬ ŭǿȊŮȆ 

ŮȈŬűȍȗȎ ȇŬȈȖŰŮȍŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ. ǥɸȕ ŰȄ ȉŮȈǽŰȄ ŰȄȎ ŬɸȕŭȌůȄȎ ŰȒȊ ŭȖȌ ŬȏŰȗȊ 

ůȐŮŰȆȇǼ ŬɸȈȗȊ ȉȌȊŰǽȈȒȊ, ɸȌȏ ŭŮ ȈŬȉȁǼȊȌȏȊ ȏɸȕȑȆȊ ŰȌȏȎ ůŰȌȐŮȏȉǽȊŬ ȇŬȆ ȉŮ 

ȋŮȐȒȍȆůŰȌȖȎ ȕȍȌȏȎ ŰȆȎ ŭȏȊǼȉŮȆȎ űȌȍŰǿȌȏ ȇŬȆ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ɸȌȏ ŮɸȆȇȍŬŰȌȖȊ 

ůŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȉǿȂȉŬŰŬ, ŬȈȈǼ ŬȊŰȆȉŮŰȒɸǿȃȌȏȊ ŰȄȊ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȒȊ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȗȊ 

ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ůȏȊȌȈȆȇǼ ȉǽůȒ ŰȌȏ ȏɸȌȈŮȆȉȉŬŰȆȇȌȖ ȕȍȌȏ, ůȏȉɸŮȍŬǿȊŮŰŬȆ ȕŰȆ 

ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ ŬȋȆȕɸȆůŰŬ ȉȌȊŰǽȈŬ ȂȆŬ ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾ ȉȌȊŰŮȈȌɸȌǿȄůȄ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ɸȌȏ 

ɸŮȍȆǽȐȌȏȊ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. 

ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC , ŮűŬȍȉȕůŰȄȇŮ ȉȕȊȌ ůŰŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȌȋǽȒȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȄȎ ǽȈȈŮȆȑȄȎ ȕȈȒȊ ŰȒȊ 

ŬɸŬȆŰȌȖȉŮȊȒȊ ɸŬȍŬȉǽŰȍȒȊ ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄȎ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȌȉǼŭȒȊ UNIFAC ŰȒȊ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȇŬȆ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ. ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ůȏȊȌȈȆȇǼ ŭŮȊ ǾŰŬȊ ȆŭȆŬǿ-

ŰŮȍŬ ŮȊȅŬȍȍȏȊŰȆȇǼ. 

ǨɸȆɸȍȕůȅŮŰŬ, ŮűŬȍȉȕůŰȄȇŮ ŰȌ ȇȁŬȊŰȌȐȄȉȆȇȕ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ůŮ ȏɸȌȈȌ-

ȂȆůȉȌȖȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ŭȏŬŭȆȇȗȊ ȇŬȆ ŰȍȆŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŬɸȌŰŮȈȌȖȉŮȊŬ Ŭɸȕ 

ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ȇŬȆ űȏůȆȇǼ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ. ũȆŬ ȉǿŬ ŬȍȐȆȇǾ 

ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS, ŬȏŰȕ ŮűŬȍȉȕůŰȄȇŮ ůŮ ȉǿȂȉŬŰŬ ȆȌȊŰȆȇȗȊ 

ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȂȆŬ ŰŬ ȌɸȌǿŬ ǽȐŮȆ ŮɸŮȇŰŬȅŮǿ ȇŬȆ ŮűŬȍȉȌůŰŮǿ ŰȌ 

ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC. ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ǽŭŮȆȋŬȊ ȕŰȆ ȇŬȆ ŰŬ ŭȏȌ ȉȌȊŰǽȈŬ ŬɸȌŰŮȈȌȖȊ 

ŬȋȆȕɸȆůŰŬ ŮȍȂŬȈŮǿŬ ɸȌȆȌŰȆȇǾȎ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŭȏŬŭȆȇȗȊ ȇŬȆ ŰȍȆŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, ŬȈȇŬȊǿȒȊ, ȇȏȇȈȌŬȈȇŬȊǿȒȊ, ŬȈȇȌȌȈȗȊ ȇŬȆ ȊŮȍȌȖ ȇŬȆ ȉɸȌȍȌȖȊ ȊŬ 

ȐȍȄůȆȉȌɸȌȆȄȅȌȖȊ ȉŮ ŬůűǼȈŮȆŬ ȂȆŬ ȈȕȂȌȏȎ ȇŬŰǼŰŬȋȄȎ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. ũȆŬ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ 

ůȏȊŰŮȈŮůŰȗȊ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ǼɸŮȆȍȄȎ ŬȍŬǿȒůȄȎ ŰŬ ɸȌůȌŰȆȇǼ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ȉŮ ŰȌ 

ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŮǿȊŬȆ ȇŬȈȖŰŮȍŬ Ŭɸȕ ŬȏŰǼ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ UNIFAC, ŮȊȗ Ȅ 

ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ůȏȂȇǽȊŰȍȒůȄȎ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏȉǽȊȄȎ ȌȏůǿŬȎ űŬǿȊŮŰŬȆ ȊŬ ŬȏȋǼȊŮȆ ŰȆȎ 

ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS. ũȆŬ ŰȌȏȎ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ 

ȏȂȍȌȖ-ȏȂȍȌȖ ȇŬȆ ȏȂȍȌȖ-ŬŰȉȌȖ ŮȊȗ ȇŬȆ ŰŬ ŭȖȌ ȉȌȊŰǽȈŬ ŬɸȌŭǿŭȌȏȊ ůȒůŰǼ ŰȄȊ 

ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ȉǾȇȌȏȎ ŰȄȎ ŬȈȇȏȈȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ ŰȒȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȇŬȆ ŰȌȏ 

ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŰȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ, ɸȌůȌŰȆȇǼ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC  ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮȆ ȏɸŮȍȌȐǾ 

ǽȊŬȊŰȆ ŰȌȏ COSMO-RS. ǴŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ȉŮ ɸȌȈȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS 

ȏɸŮȍŮȇŰȆȉǼ ůȏůŰȄȉŬŰȆȇǼ ŰȄȊ ȆŭŬȊȆȇȕŰȄŰŬ, ȂŮȂȌȊȕȎ ɸȌȏ ŮȊŭŮȐȌȉǽȊȒȎ ȌűŮǿȈŮŰŬȆ 

ůŰȄȊ ȏɸŮȍŮȇŰǿȉȄůȄ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍȆŬȇȗȊ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. 

Ǫ ŬɸȕŭȌůȄ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-RS ŬȋȆȌȈȌȂǾȅȄȇŮ ŮɸǿůȄȎ ůŰȄȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄ 
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ŰȄȎ ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ űǼůŮȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ, ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬ-

ȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. Ǫ ŬȊǼȈȏůȄ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȇŬȆ Ȅ ȂŮȒȉŮŰȍȆȇǾ ŬȍȆůŰȌɸȌǿȄůȄ 

ȏɸǽŭŮȆȋŮ ȕŰȆ ȌȆ ŭȌȉǽȎ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ŰȌȏ ůȏȊȕȈȌȏ ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ŬȊŰȆȌ-

ȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ŮɸǿɸŮŭȄ ȂŮȒȉŮŰȍǿŬ, ǽȐȌȏȊ cis-ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ůŰȄȊ 

ȌȉǼŭŬ ŰȌȏ ȇŬȍȁȌȋȏȈǿȌȏ ȂȆŬ ŰŬ ȌȋǽŬ ȇŬȆ ůŰȄȊ ŮůŰŮȍȌȉǼŭŬ ȂȆŬ ŰȌȏȎ ŮůŰǽȍŮȎ, 

ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ trans -ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ŰȌȏ ȌȋȏȂȕȊȌȏ ŰȌȏ ȇŬȍȁȌȋȏȈǿȌȏ ůŮ ůȐǽůȄ ȉŮ 

ŰȌ ȂŮȆŰȌȊȆȇȕ ȉȕȍȆȌ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ȇŬȆ ȂȆŬ ŰŬ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇǼ ȉŮ ɸŬȍŬɸǼȊȒ Ŭɸȕ ǽȊŬȊ 

ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰŮȎ ůŰȌ ŭŬȇŰȖȈȆȌ (OH ȇŬȆ CH3O), ŬȏŰȌǿ ȁȍǿůȇȌȊŰŬȆ ůŮ ůȐŮŰȆȇȕ 

ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ŮȊŭȌȉȌȍȆŬȇȌȖ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. ǵȌ ŮɸȕȉŮȊȌ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȕ 

ŮɸǿɸŮŭȌ ŬɸȌŰŮȈŮǿŰŬȆ Ŭɸȕ ŭȌȉǽȎ ȉŮ cis-ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ŰȌȏ ȌȋȏȂȕȊȌȏ ŰȌȏ 

ȇŬȍȁȌȋȏȈǿȌȏ (O9) ůŮ ůȐǽůȄ ȉŮ ŰȌ ȂŮȆŰȌȊȆȇȕ ȉȕȍȆȌ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ (H17 ), ŮȊȗ ŭȌȉǽȎ 

ŬȇȕȉŬ ȏȑȄȈȕŰŮȍȌȏ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȌȖ ŮɸȆɸǽŭȌȏ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȏȊ trans -ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ 

ůŰȄȊ ȌȉǼŭŬ ŰȌȏ ȇŬȍȁȌȋȏȈǿȌȏ ȂȆŬ ŰŬ ȌȋǽŬ ȇŬȆ ůŰȄȊ ŮůŰŮȍȌȉǼŭŬ ȂȆŬ ŰȌȏȎ ŮůŰǽȍŮȎ 

ȇŬȆ ůȐŮŰȆȇȕ ɸȍȌůŬȊŬŰȌȈȆůȉȕ ȉȄ ŬȊǼɸŰȏȋȄȎ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŰȒȊ ȏɸȌȇŬ-

ŰŬůŰŬŰȗȊ ŰȌȏ ȁŮȊȃȌȈȆȇȌȖ ŭŬȇŰȏȈǿȌȏ. 

ǮŮȈŮŰǾȅȄȇŮ, ŮɸǿůȄȎ, Ȅ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȒȊ ůŰŬȅŮȍȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȇǼȅŮ 

ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȌȖ ůŰȌ ŰŮȈȆȇȕ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬĘ ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰǼ ŰȌȏȎ ůŮ 

ŭȖȌ ȐŬȍŬȇŰȄȍȆůŰȆȇǼ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ǽȊŬ ȏŭȍȕűȆȈȌ (bmimBF 4)  ȇŬȆ ǽȊŬ ȏŭȍȕűȌȁȌ 

(bmimPF 6). ǲŬȍŬŰȄȍǾȅȄȇŮ ȕŰȆ ȌȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊŮȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ Ŭɸȕ ŰȆȎ ŭȆŬȇȍȆŰǽȎ 

ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ɸȌȆȇǿȈȌȏȊ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ ȇŬȆ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ǽȊŰȌȊŮȎ ŭȆŬȇȏȉǼȊůŮȆȎ ȒȎ ɸȍȌȎ 

ŰȌ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ȉŮ ŰȌ ůŰŬȅȉȆůȉǽȊȌ ȉǿȂȉŬ ȕȈȒȊ ŰȒȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ. Ǫ 

ŭȆŬȉȕȍűȒůȄ ŮȈǼȐȆůŰȄȎ ŮȊǽȍȂŮȆŬȎ ŭŮȊ ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ŬɸŬȍŬȆŰǾŰȒȎ ůŰȌ ȇŬȈȖŰŮȍȌ 

ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ȇŬȆ ȂȆŬ ȇǼȅŮ ȇȆȊȊŬȉȆȇȕ ɸŬȍǼȂȒȂȌ Ȅ ɸȌȆȌŰȆȇǾ ŮȆȇȕȊŬ 

ŮǿȊŬȆ Ȅ ǿŭȆŬ ȇŬȆ ȂȆŬ ŰŬ ŭȖȌ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ. ǴȏȉɸŮȍŬǿȊŮŰŬȆ ȕŰȆ ȌȆ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȆȎ ǽȐȌȏȊ 

ŬȋȆȌůȄȉŮǿȒŰȄ ŮɸǿŭȍŬůȄ ůŰȌ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ŰȄȎ ȉŮȅȕŭȌȏ COSMO-RS 

ȇŬȆ ŰȌ ůŰǼŭȆȌ ŰȄȎ ŬȊŮȖȍŮůȄȎ ŰȒȊ ůŰŬȅŮȍȗȊ ŭȆŬȉȌȍűȗůŮȒȊ ȇǼȅŮ ůȏůŰŬŰȆȇȌȖ 

ŬɸȌŰŮȈŮǿ ǽȊŬ ȇȍǿůȆȉȌ ȏɸȌȈȌȂȆůŰȆȇȕ ȁǾȉŬ ɸȌȏ ŬɸŬȆŰŮǿ ȆŭȆŬǿŰŮȍȄ ɸȍȌůȌȐǾ. 

ǥɸȕ ŰȄȊ ŬȊǼȈȏůȄ ŰȒȊ ů-profile  ȇŬȆ ů-potential  ŰȒȊ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊȒȊ ŮȊȗůŮȒȊ 

ɸȍȌǽȇȏȑŮ ȕŰȆ ŰȌ ȇŬűŮȓȇȕ ȌȋȖ ǽȐŮȆ ȉǿŬ ȄȈŮȇŰȍŬȍȊȄŰȆȇȕŰŮȍȄ ɸȌȈȆȇǾ ŮɸȆűǼȊŮȆŬ Ŭɸȕ 

ŰȌ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȕ ȈȕȂȒ ŰȌȏ ŮɸȆɸȍȕůȅŮŰȌȏ ŬŰȕȉȌȏ ȌȋȏȂȕȊȌȏ ȇŬȆ ȉǿŬ ȄȈŮȇŰȍȌ-

ȅŮŰȆȇȕŰŮȍȄ Ŭɸȕ ŰȄ ůȏȊŮȆůűȌȍǼ ŰȌȏ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȌȏ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ŮȊȗ ȇŬȆ ŰŬ ŭȖȌ ȌȋǽŬ 

ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ǽȈȋȄ ȂȆŬ ȉȕȍȆŬ ŭǽȇŰŮȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ȌȆ 

ŮůŰǽȍŮȎ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ǽȈȋȄ ȂȆŬ ŭȕŰŮȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. ǮŮŰŬȋȖ ŰȒȊ 

ŮůŰǽȍȒȊ Ȍ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬȎ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ȆůȐȏȍȕŰŮȍȄ ǽȈȋȄ ȂȆŬ 

ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄ ȉŮ ŭǽȇŰŮȎ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȌȏ ȆůȐȏȍǼ ɸȌȈȆȇȌȖ 

ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŰȌȏ ŮȈŮȖȅŮȍȌȏ ȏŭȍȌȋȏȈǿȌȏ. 

ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰŬ ŬȊȆȕȊŰŬ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ, ŰȌ COSMO-RS ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ȕŰȆ 

ȕȈŬ ŮȉűŬȊǿȃȌȏȊ ǽȈȋȄ ȂȆŬ ȉȕȍȆŬ ŭȕŰŮȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ŰȌ ŬȊȆȕȊ TFO-  ŮǿȊŬȆ ŰȌ 

ɸȌȈȆȇȕŰŮȍȌ, ȉŮ ŰȄ ȉŮȂŬȈȖŰŮȍȄ ŰǼůȄ ȂȆŬ ŬȊǼɸŰȏȋȄ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ŮȊȗ ŰȌ 

PF6
-  ŮǿȊŬȆ ŰȌ ȈȆȂȕŰŮȍȌ ɸȌȈȆȇȕ ŬȊȆȕȊ. ǥɸȕ ŰȄ ȉŮȈǽŰȄ ŰȒȊ ȇŬŰȆȕȊŰȒȊ ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ȕŰȆ 

ȕůȌ Ȍ ŬȍȆȅȉȕȎ ŬŰȕȉȒȊ ǼȊȅȍŬȇŬ ŰȌȏ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ, ŰȕůȌ ȉŮȆȗȊŮŰŬȆ Ȅ 

ǽȈȋȄ ȂȆŬ ȉȕȍȆŬ ŭǽȇŰŮȎ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, ŮȊȗ ŰȌ ȇŬŰȆȕȊ c2ohmim +  ŮǿȊŬȆ ŰȌ 

ɸȌȈȆȇȕŰŮȍȌ, ŬűȌȖ ŮȉűŬȊǿȃŮȆ ǽȊŰȌȊŮȎ ŮȈȇŰȆȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ŰȕůȌ ȉŮ ȉȕȍȆŬ 

ŭȕŰŮȎ ȕůȌ ȇŬȆ ȉŮ ȉȕȍȆŬ ŭǽȇŰŮȎ ŭŮůȉȌȖ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. 

ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ůŰŬ 

ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ ŮǿȊŬȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǼ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ, ŮȊȗ 
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ȂȆŬ ŰŬ ɸȌȈȆȇȕŰŮȍŬ ȉȕȍȆŬ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ ɸȍȌȇȖɸŰȌȏȊ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ ŰȕůȌ ɸȌȆȌŰȆȇǽȎ ȕůȌ 

ȇŬȆ ɸȌůȌŰȆȇǽȎ. ǨȊȗ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ůȒůŰǼ ŰȄ ůŮȆȍǼ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ 

ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ɸȌȏ ȁŬůǿȃȌȊŰŬȆ ůŰŬ ŬȊȆȕȊŰŬ BF4
-ȇŬȆ PF6

- , ȏɸŮȍŮȇŰȆȉǼ ŰȄ ůȐŮŰȆȇǾ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ůŰŬ ȁŬůȆȃȕȉŮȊŬ ůŰŬ ŬȊȆȕȊŰŬ TFO-  ȇŬȆ TF2N-  ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ȒȎ 

ŬɸȌŰǽȈŮůȉŬ ŰȄȎ ȏɸŮȍŮȇŰǿȉȄůȄȎ ŰȄȎ ɸȌȈȆȇȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ŰȄȎ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬȎ 

ůȐȄȉŬŰȆůȉȌȖ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŰȒȊ ŮȊ ȈȕȂȒ ŬȊȆȕȊŰȒȊ. ǡůȌȊ ŬűȌȍǼ ůŰȄȊ 

ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ŬȈȇȏȈȆȇȌȖ ȏɸȌȇŬŰŬůŰǼŰȄ ŰȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŰȒȊ 

ȌȋǽȒȊ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ůȏůŰȄȉŬŰȆȇǾ ȉŮǿȒůȄ ŰȄȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ȉŮ ŰȄȊ 

ŬȖȋȄůȄ ŰȄȎ ŬȈȇȏȈȆȇǾȎ ŬȈȏůǿŭŬȎ, ŰȌ ȌɸȌǿȌ ŮǿȊŬȆ ŬȇȍȆȁǽȎ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȒȊ 

ȏŭȍȕűȆȈȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȉŮ ŬȊȆȕȊ BF4
-  ŬȈȈǼ ŬȊŰǿȅŮŰȌ ȂȆŬ ŰŬ ȏŭȍȕűȌȁŬ ȆȌȊŰȆȇǼ 

ȏȂȍǼ ȉŮ PF6
-  ŬȊȆȕȊ. ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ ȂŮȊȆȇǼ ŮɸȆŰȏȐȗȎ ŰȄȊ 

ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ ȇŬŰȆȕȊŰȌȎ ůŮ ȉŮȆȌȖȉŮȊȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ: omim +  > 

bmim +  > c3omim +  > c2ohmim + . ǴŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȒȊ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ, ŰŬ 

ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ȂȆŬ ŰŬ ȌȋǽŬ ŮǿȊŬȆ ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǼ ȂȆŬ ŰȄȊ 

ŰȍȆŰȌŰŬȂǾ ɸŮȊŰŬȊȕȈȄ, ŮȊȗ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ȏɸŮȍŮȇŰȆȉǼ ůȄȉŬȊŰȆȇǼ ŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ůŰȌȊ 

ȌȋȆȇȕ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ, ɸȍȌȁȈǽɸȌȊŰŬȎ ŬȏŰȕȊ ȒȎ ȇŬȈȖŰŮȍȌ ŭȆŬȈȖŰȄ. ũȆŬ ŰȌȏȎ ŮůŰǽȍŮȎ 

Ȅ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊȄ ȇŬŰǼŰŬȋȄ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ŮǿȊŬȆ ȂŮȊȆȇǼ ȆȇŬȊȌɸȌȆȄŰȆȇǾ. 

ǥɸȕ ŰȄȊ ɸȌůȌŰȆȇȌɸȌǿȄůȄ ŰȒȊ ŰȍȆȗȊ ŰȖɸȒȊ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ůŮ 

ȇǼȅŮ ȉǿȂȉŬ (misfit , ŭŮůȉȌǿ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ, van  der  Waals )  ɸȍȌȇȖɸŰŮȆ ȕŰȆ ůŰŬ ŭȏŬŭȆȇǼ 

ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ Ȅ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŮǿȊŬȆ Ȅ ȇȏȍǿŬȍȐȄ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǾ 

ŬȈȈȄȈŮɸǿŭȍŬůȄ ȇŬȆ Ȅ ůŮȆȍǼ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȇŬȅȌȍǿȃŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȄ ůȐŮŰȆȇǾ ŮȊǽȍȂŮȆŬ ɸȌȏ 

ŬɸȌȇŰǼŰŬȆ ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȒȊ ůȐȄȉŬŰȆȃȕȉŮȊȒȊ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ. ǥȊŰǿȅŮŰŬ, ůŰŬ 

ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ Ȅ ůŮȆȍǼ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȇŬȅȌȍǿȃŮŰŬȆ Ŭɸȕ ŰȆȎ ŬȈȈȄȈŮ-

ɸȆŭȍǼůŮȆȎ misfit  ȇŬȆ van der  Waals  ȇŬȆ Ȅ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ ŬȏȋǼȊŮŰŬȆ ȉŮ ŰȄ ȉŮǿȒůȄ ŰȒȊ 

ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ ŬȏŰȗȊ. 

ũȆŬ ŰŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ŬȊŰȆȌȋŮȆŭȒŰȆȇȗȊ ȉŮ ŰȌȏȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ 

ȕɸȌȏ ŮűŬȍȉȕȃŮŰŬȆ ȇŬȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC, ŰŬ ůȏȂȇȍȆŰȆȇǼ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ǽŭŮȆȋŬȊ 

ȕŰȆ Ȅ ŬɸȕŭȌůȄ ŰȒȊ ŭȖȌ ȉȌȊŰǽȈȒȊ ŮǿȊŬȆ ɸŬȍȕȉȌȆŬ. ǵȌ ȉȌȊŰǽȈȌ UNIFAC ǽȐŮȆ 

ŮȈŬűȍȗȎ ȇŬȈȖŰŮȍȄ ŬɸȕŭȌůȄ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ, ŮȊȗ ŰȌ COSMO-RS ŮǿȊŬȆ 

ŮȈŬűȍȗȎ ȇŬȈȖŰŮȍȌ ůŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ. 

ǵǽȈȌȎ, ȂȆŬ ŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȒȊ ŰȍȆŬŭȆȇȗȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ɸȍȌȁȈǽɸŮȆ 

ůȏůŰȄȉŬŰȆȇǼ ȉǿŬ ȅŮŰȆȇǾ ůȏȊŮȍȂȆůŰȆȇǾ ŮɸǿŭȍŬůȄ, ȏɸŮȍŮȇŰȆȉǼ ŰȄȊ ŮɸǿŭȍŬůȄ ŰȌȏ 

ȌȍȂŬȊȆȇȌȖ ŭȆŬȈȖŰȄ ůŰȄ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ, ŮȋŬȆŰǿŬȎ ȇȏȍǿȒȎ ŰȄȎ ȏɸŮȍŮȇŰǿȉȄůȄȎ ŰȄȎ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ ůŰȌȏȎ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖȎ ŭȆŬȈȖŰŮȎ. 

ǴȏȉɸŮȍŬůȉŬŰȆȇǼ, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŬɸȌŰŮȈŮǿ ȉȆŬ ɸȍȒŰȌɸȌȍȆŬȇǾ 

ȅŮȍȉȌŭȏȊŬȉȆȇǾ ɸȍȌůǽȂȂȆůȄ ȂȆŬ ŰȄȊ ɸȍȕȁȈŮȑȄ ůȏȊŰŮȈŮůŰȗȊ ŮȊŮȍȂȕŰȄŰŬȎ ȏȂȍȗȊ 

ȉȆȂȉǼŰȒȊ, ȉŮ ȉȕȊȄ ŬɸŬǿŰȄůȄ ȂȆŬ ŰȄȊ ŮűŬȍȉȌȂǾ ŰȌȏ ŰȄ ȂȊȗůȄ ŰȄȎ ŭȌȉǾȎ ŰȒȊ 

ȉȌȍǿȒȊ. ǥɸȕ ŰȄ ůȏȊȌȈȆȇǾ ŬȋȆȌȈȕȂȄůȄ ŰȒȊ ŬɸȌŰŮȈŮůȉǼŰȒȊ ŰȌȏ ȉȌȊŰǽȈȌȏ COSMO-

RS ɸȌȏ ŮȋǾȐȅȄůŬȊ ůŰŬ ɸȈŬǿůȆŬ ŰȄȎ ɸŬȍȌȖůŬȎ ŭȆŭŬȇŰȌȍȆȇǾȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ, ůȏȉɸŮ-

ȍŬǿȊŮŰŬȆ ȕŰȆ ŬȊ ȇŬȆ ůŮ ȌȍȆůȉǽȊŮȎ ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ ȌȆ ɸȌůȌŰȆȇǽȎ ŬɸȌȇȈǿůŮȆȎ Ŭɸȕ ŰŬ 

ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǼ ŭŮŭȌȉǽȊŬ ŮǿȊŬȆ ůȄȉŬȊŰȆȇǽȎ, Ȅ ɸȌȆȌŰȆȇǾ ɸŮȍȆȂȍŬűǾ ůŰȆȎ ɸŮȍȆůůȕŰŮȍŮȎ 

ɸŮȍȆɸŰȗůŮȆȎ ŮǿȊŬȆ ůȒůŰǾ, ȏɸȌŭŮȆȇȊȖȌȊŰŬȎ ȕŰȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŮǿȊŬȆ ǽȊŬ 

ȇŬŰǼȈȈȄȈȌ ȉȌȊŰǽȈȌ ȂȆŬ a priori ȇŬŰǼŰŬȋȄ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. ǹůŰȕůȌ, Ȅ ɸȌȆȕŰȄŰŬ ŰȌȏ 

ȉȌȊŰǽȈȌȏ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ȁŮȈŰȆȒȅŮǿ ɸŮȍŬȆŰǽȍȒ. ǥɸȕ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȄȎ ɸŬȍȌȖůŬȎ 

ŭȆŭŬȇŰȌȍȆȇǾȎ ŭȆŬŰȍȆȁǾȎ, ŬȈȈǼ ȇŬȆ Ŭɸȕ ǼȈȈŮȎ ȉŮȈǽŰŮȎ ɸȌȏ ǽȐȌȏȊ ŭȄȉȌůȆŮȏŰŮǿ ůŰȄ 

ŭȆŮȅȊǾ ȁȆȁȈȆȌȂȍŬűǿŬ, űŬǿȊŮŰŬȆ ȕŰȆ Ȍ ȕȍȌȎ ŰȒȊ ȄȈŮȇŰȍȌůŰŬŰȆȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ 
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(misfit) ȇŬȅȗȎ ȇŬȆ Ȍ ȕȍȌȎ ȂȆŬ ŰȆȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ ŭŮůȉȗȊ ȏŭȍȌȂȕȊȌȏ ŬɸŬȆŰȌȖȊ 

ŬȊŬɸȍȌůŬȍȉȌȂǾ. ǧŮŭȌȉǽȊȌȏ ȕŰȆ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭǿȊŮȆ ŰȄ ŭȏȊŬŰȕŰȄŰŬ 

ɸȈǾȍȌȏȎ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȌȖ ŰȒȊ ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇȗȊ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇȗȊ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȒȊ, Ȅ 

ȁŮȈŰǿȒůȄ ŬȏŰȌȖ ȉɸȌȍŮǿ ȊŬ ŮɸȆŰŮȏȐȅŮǿ ȉŮ ȐȍǾůȄ űŬůȉŬŰȌůȇȌɸȆȇȗȊ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇȗȊ 

ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ Ǿ ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ȉȌȍȆŬȇǾȎ ɸȍȌůȌȉȌǿȒůȄȎ, ɸȌȏ ɸȌůȌŰȆȇȌɸȌȆȌȖȊ ŰȆȎ 

ŭȆŬűȌȍŮŰȆȇǽȎ ŮȊŮȍȂŮȆŬȇǽȎ ŬȈȈȄȈŮɸȆŭȍǼůŮȆȎ. 
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ǴǶǴǷǨǵǫǴǪ ŪǨǳǮǱǬǳǥǴǫǥǴ ǴǶǴǬǨǶǪǴ 

THERMOMIXER  COMFORT  Ǭǥǫ ǲǳǥũǮǥǵǫǬǪǴ 

ŪǨǳǮǱǬǳǥǴǫǥǴ ǲǨǫǳǥǮǥǵǱǴ 
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Ǫ ǽȊŭŮȆȋȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ŰȄȎ ůȏůȇŮȏǾȎ Thermomixer  comfort  ŬȊŰȆůŰȌȆȐŮǿ ůŰȄ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȉǿŬȎ ɸȈǼȇŬȎ, ŮɸǼȊȒ ůŰȄȊ ȌɸȌǿŬ ŮǿȊŬȆ ŰȌɸȌȅŮŰȄȉǽȊȄ Ȅ ȁǼůȄ ŰȒȊ 

űȆŬȈȆŭǿȒȊ safe - lock  eppendorf . ǭȕȂȒ ŰȒȊ ŬɸȒȈŮȆȗȊ ȉŮŰŬűȌȍǼȎ ȅŮȍȉȕŰȄŰŬȎ, Ȅ 

ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŰȌȏ ɸŮȆȍǼȉŬŰȌȎ, Ȅ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ŭȄȈŬŭǾ ŰȒȊ ŭȆŬȈȏȉǼŰȒȊ ŮȊŰȕȎ ŰȒȊ 

safe - lock  eppendor fs, ȅŬ ŭȆŬűǽȍŮȆ Ŭɸȕ ŰȄȊ ǽȊŭŮȆȋȄ ŰȄȎ ůȏůȇŮȏǾȎ. 

ũȆŬ ŰȌȊ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ ŰȄȎ ŮȇǼůŰȌŰŮ ɸȍŬȂȉŬŰȆȇǾȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ɸŮȆȍǼȉŬŰȌȎ 

ɸȈȄȍȗȅȄȇŮ ǽȊŬ safe - lock  eppend orf  ȉŮ ȊŮȍȕ ȇŬȆ ŰȌɸȌȅŮŰǾȅȄȇŮ ŮȊŰȕȎ ŰȌȏ ǽȊŬ 

ɸȍȕŰȏɸȌ ȅŮȍȉȕȉŮŰȍȌ (ȁŬȅȉȌȊȌȉȄȉǽȊȌ ȉŮ ŰȄ ůȏůȇŮȏǾ ȁŬȅȉȌȊȕȉȄůȄȎ ȅŮȍȉȌ-

ůŰȌȆȐŮǿȒȊ ŰȄȎ Isocal  6 VenusPlus  2140 ). ǴŰȄ ůȏȊǽȐŮȆŬ ŰȌɸȌȅŮŰǾȅȄȇŮ ŰȌ 

eppendorf  ȉŮ ŰȌ ȅŮȍȉȕȉŮŰȍȌ ůŰȄ ȁǼůȄ ŰȄȎ ůȏůȇŮȏǾȎ, ȌȍǿůŰȄȇŬȊ ŭȆŬŭȌȐȆȇǼ ȌȆ 

ŰǽůůŮȍŮȆȎ ŮɸȆȅȏȉȄŰǽȎ ɸŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ (30, 35, 40 ȇŬȆ 45) ȌC ȇŬȆ 

ȇŬŰŬȂȍǼűȄȇŬȊ ȌȆ ŬȊŰǿůŰȌȆȐŮȎ ŮȊŭŮǿȋŮȆȎ ŰȌȏ ȅŮȍȉȌȉǽŰȍȌȏ, ɸȌȏ ŬȊŰȆůŰȌȆȐȌȖȊ ůŰȄȊ 

ɸȍŬȂȉŬŰȆȇǾ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ɸŮȆȍǼȉŬŰȌȎ (ǲǿȊŬȇŬȎ ǥ-1). ǵǽȈȌȎ, Ŭɸȕ ůȏůȐǽŰȆůȄ ŰȒȊ 

ŭŮŭȌȉǽȊȒȊ ŰȌȏ ǲǿȊŬȇŬ ǥ-1 (ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ ǥ-1) ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŰȄȇŮ Ȅ ŬȇȕȈȌȏȅȄ 

ŮȋǿůȒůȄ ȏɸȌȈȌȂȆůȉȌȖ ŰȄȎ ɸȍŬȂȉŬŰȆȇǾȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ɸŮȆȍǼȉŬŰȌȎ, Ȅ ȌɸȌǿŬ ȉɸȌȍŮǿ 

ȊŬ ŮűŬȍȉȌůŰŮǿ ȉŮ ŬůűǼȈŮȆŬ ȂȆŬ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŮȎ ŮȊŰȕȎ ŰȌȏ ŮȖȍȌȏȎ (30-45)  ȌC:  

TɸŮȆȍǼȉŬŰȌȎ=0.9586Āǵthermomixer+1.1037    (A -1)  

ǲǿȊŬȇŬȎ ǥ -  1 . ŪŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ůȏůȇŮȏǾȎ ȇŬȆ ŬȊŰǿůŰȌȆȐȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ȅŮȍȉȌȉǽŰȍȌȏ. 

ǞȊŭŮȆȋȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ůȏůȇŮȏǾȎ 
( T thermomixer  oC)  

ǲȍŬȂȉŬŰȆȇǾ ŪŮȍȉȌȇȍŬůǿŬ ɸŮȆȍǼȉŬŰȌȎ 
( T thermometer  oC) Ñ0.1 oC 

30  29.9  
35  34.7  
40  39.4  
45  44.2  

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ ǥ-  1 . ǴȏůȐǽŰȆůȄ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ůȏůȇŮȏǾȎ thermomixer  comfort  ȇŬȆ 
ɸȍŬȂȉŬŰȆȇǾȎ ȅŮȍȉȌȇȍŬůǿŬȎ ɸŮȆȍǼȉŬŰȌȎ. 
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ǧǫǥǭǶǵǱǵǪǵǨǴ ūǨǳǱǶǭǫǬǱǶ & ǴǫǯǥǲǫǬǱǶ 

ǱǰǨǱǴ Ǵǵǥ ǫǱǯǵǫǬǥ Ƕũǳǥ 
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ǴŰȌ ɸŬȍǼȍŰȄȉŬ ŬȏŰȕ ɸŬȍŬŰǿȅŮȊŰŬȆ ȌȆ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȅŮǿůŮȎ ŰȆȉǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȌȏ 

űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȇŬȆ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ (ǲǿȊŬȇŮȎ Ǧ-1 

& Ǧ-2). ǡɸȒȎ ŬȊŬűǽȍȅȄȇŮ ůŰȄȊ ŮȆůŬȂȒȂǾ ŰȌȏ ǬŮűŬȈŬǿȌȏ 5, ŰŬ ůȏȂȇŮȇȍȆȉǽȊŬ 

ůȏůŰǾȉŬŰŬ ɸŬȍȌȏůǿŬůŬȊ ȉŮȂǼȈŮȎ ŭȏůȇȌȈǿŮȎ, ȉŮ ȁŬůȆȇȕŰŮȍȄ ŰȄ ȉȄ ŮɸǿŰŮȏȋȄ 

ȆůȌȍȍȌɸǿŬȎ ŬȇȕȉŬ ȇŬȆ ȉŮŰǼ ŰȌ ɸǽȍŬȎ ȐȍȌȊȆȇȌȖ ŭȆŬůŰǾȉŬŰȌȎ ȉȄȊȕȎ. ǨɸȆɸȈǽȌȊ, ŰȌ 

ȐȍȗȉŬ ŰȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ Ŭɸȕ ȈŮȏȇȕ Ǿ ȏɸȌȇǿŰȍȆȊȌ ɸȌȏ ǾŰŬȊ ŬȍȐȆȇǼ (ŬɸȕȐȍȒůȄ 

ȆȌȊŰȆȇȌȖ ȏȂȍȌȖ) ȉŮŰŬȁŬȈȈȕŰŬȊ ůŮ ɸȌȍŰȌȇŬȈǿ, ȇŬűǽ ȇŬȆ ȉŬȖȍȌ. Ǫ ŬȈȈŬȂǾ ůŰȌ 

ȐȍȗȉŬ ȏɸȌŭŮȆȇȊȖŮȆ ȇǼɸȌȆŬ ȉŮŰŬȁȌȈǾ-ŬȈȈȌǿȒůȄ ŰȒȊ ȉȆȂȉǼŰȒȊ, ȕɸȒȎ ȌȋŮǿŭȒůȄ. 

ǵŬȏŰȕȐȍȌȊŬ ȉŮ ŰȄ ȉŮŰŬȁȌȈǾ ŰȌȏ ȐȍȗȉŬŰȌȎ, ŰŬ ȉǿȂȉŬŰŬ ȂǿȊȌȊŰŬȊ ȌȈȌǽȊŬ ȇŬȆ 

ɸŮȍȆůůȕŰŮȍȌ ȆȋȗŭȄ ȕɸȌȏ ůŰȌ ŰǽȈȌȎ Ȅ ȉȌȍűǾ ǽȉȌȆŬȃŮ ȉŮ ȃŮȈǽ.  

ǵŬ ɸŬȍŬɸǼȊȒ űŬȆȊȕȉŮȊŬ ȇŬȅȆůŰȌȖůŬȊ ŬŭȖȊŬŰȌ ŰȌȊ ȌɸŰȆȇȕ ɸȍȌůŭȆȌȍȆůȉȕ 

ɸŮȍǿůůŮȆŬȎ ɸȌůȕŰȄŰŬȎ ůŰŮȍŮȌȖ, ŬȈȈǼ ȇŬȆ ȕŰŬȊ űŬǿȊȌȊŰŬȊ ȇǼɸȌȆȌȆ ȇȕȇȇȌȆ, ǾŰŬȊ 

ȆŭȆŬǿŰŮȍŬ ŭȖůȇȌȈȌȎ Ȍ ŭȆŬȐȒȍȆůȉȕȎ ȉŮ űȏȂȌȇǽȊŰȍȄůȄ ȂȆŬ ŰȄ ȈǾȑȄ ȏȂȍȌȖ 

ŭŮǿȂȉŬŰȌȎ, ŮȋŬȆŰǿŬȎ ŰȌȏ ȏȑȄȈȌȖ ȆȋȗŭȌȏȎ. Ǫ ŬůŰŬȅǾȎ ůȏȉɸŮȍȆűȌȍǼ ŬȏŰǾ ŰȒȊ 

ȉȆȂȉǼŰȒȊ ȉŮȆȗȊŮȆ ŰȄȊ ŬȋȆȌɸȆůŰǿŬ ŰȒȊ ɸŮȆȍŬȉǼŰȒȊ ȇŬȆ ȉŮŰȍǾůŮȒȊ. ǴŰȌȏȎ ǲǿȊŬȇŮȎ 

Ǧ-1 ȇŬȆ Ǧ-2 ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȌȆ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ ɸȌȏ ɸȍȌůŭȆȌȍǿůŰȄȇŬȊ ȇŬȆ ɸȈȄȍȌȖȊ ŰŬ 

ȇȍȆŰǾȍȆŬ ŰȄȎ ŮɸŬȊŬȈȄȑȆȉȕŰȄŰŬȎ ȇŬȆ ŬȊŬɸŬȍŬȂȒȂȆůȆȉȕŰȄŰŬȎ. 

ǲǿȊŬȇŬȎ Ǧ -  1 . ǵȆȉǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ůŮ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ (FA) ȇŬȆ 
ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (SA) ůŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ůŰȌȏȎ 303.1 K ȇŬȆ ɸǿŮůȄ p= 1 bar . 

ǫȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ǧȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ, x  

 FA SA  

bmimPF 6 0.016  0.009  
omimPF 6 0.014  0.010  
bmimBF 4 0.19  0.12  
omimBF 4 0.12  0.051  
bmimTF 2N 0.002  0.0044  
bmimTFO  0.17  0.015  

 

ǲǿȊŬȇŬȎ Ǧ -  2 . ǵȆȉǽȎ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ůŮ ȂȍŬȉȉȌȉȌȍȆŬȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ (SA) 
ůŰŬ ȉŮȈŮŰȗȉŮȊŬ ȆȌȊŰȆȇǼ ȏȂȍǼ, ůŰȌȏȎ 307.9 K ȇŬȆ ɸǿŮůȄ p= 1 bar . 

ǫȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ ǧȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬ, x  

 SA 
omimPF 6 0.015  
bmimBF 4 0.13  
omimBF 4 0.053  
bmimTF 2N 0.0045  
bmimTFO  0.025  

 

 

ǨȊŭȆŬűǽȍȌȊ ɸŬȍȌȏůȆǼȃŮȆ Ȅ ůŮȆȍǼ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȂȆŬ ŰŬ 

ŭȖȌ ȌȋǽŬ. 

ūŮȍȌȏȈȆȇȕ ȌȋȖ:  

bmimBF 4 > bmimTFO  > omimBF 4 > bmimPF 6 > omimPF 6 > bmimTF 2N 
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ǴȆȊŬɸȆȇȕ ȌȋȖ: 

bmimBF 4 > omimBF 4 > bmimTFO  >  omimPF 6 >  bmimPF 6 > bmimTF 2N 

ǲŬȍŬŰȄȍŮǿŰŬȆ ȕŰȆ Ȅ ůŮȆȍǼ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ŮǿȊŬȆ Ȅ ǿŭȆŬ ȉŮ ŬȏŰǾ ŰȌȏ 

ȇŬűŮȓȇȌȖ, ŮȊȗ Ȅ ůŮȆȍǼ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ŮǿȊŬȆ ǿŭȆŬ ȉŮ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ, ȉŮ ȉȕȊȄ 

ŭȆŬűȌȍǼ ŰȄ ůȐŮŰȆȇǾ ůŮȆȍǼ ȉŮŰŬȋȖ ŰȒȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ bmimPF 6 ȇŬȆ omimPF 6. 

ũŮȊȆȇǼ ŮɸȆȁŮȁŬȆȗȊŮŰŬȆ ȕŰȆ ůŰȄȊ ɸŮȍǿɸŰȒůȄ ŰȒȊ ȌȋǽȒȊ ɸŬȍŬȂȗȂȒȊ ŰȌȏ ȇȆȊȊŬȉȆȇȌȖ 

ȌȋǽȌȎ ŰȌ ȆȌȊŰȆȇȕ ȏȂȍȕ bmimBF 4 ŬɸȌŰŮȈŮǿ ŰȌȊ ȇŬȈȖŰŮȍȌ ŭȆŬȈȖŰȄ. 
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ǲǥǳǥǳǵǪǮǥ ũ  

ǲǳǱǦǭǨǸǪ ǧǫǥǭǶǵǱǵǪǵǥǴ 

ǥǯǵǫǱǰǨǫǧǹǵǫǬǹǯ ǨǴǵǨǳǹǯ ǴǨ ǧǶǥǧǫǬǥ 

ǮǫũǮǥǵǥ ǫǱǯǵǫǬǹǯ Ƕũǳǹǯ & ǱǳũǥǯǫǬǹǯ 

ǧǫǥǭǶǵǹǯ  
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ǴŰȌ ɸŬȍǼȍŰȄȉŬ ŬȏŰȕ ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ŰŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ ŰȄȎ ɸȍȕȁȈŮȑȄȎ ȉŮ ŰȌ 

ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŰȒȊ ŭȆŬȈȏŰȌŰǾŰȒȊ ŰȒȊ ŮůŰǽȍȒȊ ůŰŬ ŭȆǼűȌȍŬ ŭȏŬŭȆȇǼ ȉǿȂȉŬ-

ŰŬ ŭȆŬȈȏŰȗȊ ȆȌȊŰȆȇȗȊ ȏȂȍȗȊ ȇŬȆ ȌȍȂŬȊȆȇȗȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ. ǡɸȒȎ ŬȊŬűǽȍȅȄȇŮ ůŰȄȊ 

ɸŬȍǼȂȍŬűȌ 7.4.4.4, ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ȏɸŮȍŮȇŰȆȉǼ ůȏůŰȄȉŬŰȆȇǼ ŰȄȊ Ůɸǿ-

ŭȍŬůȄ ŰȌȏ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖ ŭȆŬȈȖŰȄ ůŰȌ ȉǿȂȉŬ, ɸȍȌȁȈǽɸȌȊŰŬȎ ɸǼȊŰŬ ȉǿŬ ȅŮŰȆȇǾ 

ůȏȊŮȍȂȆůŰȆȇǾ ŮɸǿŭȍŬůȄ, ɸȌȏ ȌűŮǿȈŮŰŬȆ ůŮ ǽȊŬ ȁŬȅȉȕ ůŰȄȊ ȏɸŮȍŮȇŰǿȉȄůȄ ŰȄȎ 

ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ŰȒȊ ȇȆȊȊŬȉȆȇȗȊ ŮůŰǽȍȒȊ ůŰȌȊ ȌȍȂŬȊȆȇȕ ŭȆŬȈȖŰȄ. ǵŬ ŬɸȌŰŮȈǽůȉŬŰŬ 

ɸŬȍȌȏůȆǼȃȌȊŰŬȆ ȏɸȕ ȉȌȍűǾ ŭȆŬȂȍŬȉȉǼŰȒȊ ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŬȎ ůȏȊŬȍŰǾůŮȆ ŰȄȎ ůȖůŰŬ-

ůȄȎ ŰȌȏ ŮȇǼůŰȌŰŮ ȌȍȂŬȊȆȇȌȖ ŭȆŬȈȖŰȄ ůŰȌ ȉǿȂȉŬ ŰȒȊ ŭȆŬȈȏŰȗȊ (solid  free  basis ) . 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ ũ-  1 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȇŬȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊŮȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ 
ůŮ ȉȌȈŬȍȆȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ŰȌȏ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ 
ŭȆŬȈȏŰȗȊ bmimBF 4/ȌȋȆȇȌȖ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ. 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ ũ-  2 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȇŬȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊŮȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ 
ůŮ ȉȌȈŬȍȆȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ŰȌȏ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ 
ŭȆŬȈȏŰȗȊ omimBF 4/ŰȍȆŰȌŰŬȂȌȖȎ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄȎ. 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ ũ-  3 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȇŬȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊŮȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ 
ůŮ ȉȌȈŬȍȆȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ŰȌȏ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ɸ-ȇȌȏȉŬȍȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ 
ŭȆŬȈȏŰȗȊ omimBF 4/ȌȋȆȇȌȖ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ. 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ ũ-  4 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȇŬȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊŮȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ 
ůŮ ȉȌȈŬȍȆȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ŰȌȏ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ 
ŭȆŬȈȏŰȗȊ bmimPF 6/ŰȍȆŰȌŰŬȂȌȖȎ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄȎ. 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ ũ-  5 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȇŬȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊŮȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ 
ůŮ ȉȌȈŬȍȆȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ŰȌȏ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ 
ŭȆŬȈȏŰȗȊ bmimBF 4/ȌȋȆȇȌȖ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ. 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ ũ-  6 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȇŬȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊŮȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ 
ůŮ ȉȌȈŬȍȆȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ŰȌȏ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ 
ŭȆŬȈȏŰȗȊ omimBF 4/ŰȍȆŰȌŰŬȂȌȖȎ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄȎ. 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ ũ-  7 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȇŬȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊŮȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ 
ůŮ ȉȌȈŬȍȆȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ŰȌȏ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ űŮȍȌȏȈȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ 
ŭȆŬȈȏŰȗȊ omimBF 4/ȌȋȆȇȌȖ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ. 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ ũ-  8 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȇŬȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊŮȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ 
ůŮ ȉȌȈŬȍȆȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ŰȌȏ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ ŭȆŬȈȏŰȗȊ 
bmimPF 6/ŰȍȆŰȌŰŬȂȌȖȎ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄȎ. 

 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ ũ-  9 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȇŬȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊŮȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ 
ůŮ ȉȌȈŬȍȆȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ŰȌȏ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ ŭȆŬȈȏŰȗȊ 
bmimBF 4/ȌȋȆȇȌȖ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ. 
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ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ ũ-10 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȇŬȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊŮȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ 
ůŮ ȉȌȈŬȍȆȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ŰȌȏ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ ŭȆŬȈȏŰȗȊ 
Ȍmim ǦF4/ŰȍȆŰȌŰŬȂȌȖȎ ȁȌȏŰŬȊȕȈȄȎ. 

 

ǧȆǼȂȍŬȉȉŬ ũ-11 . ǲŮȆȍŬȉŬŰȆȇǽȎ ȇŬȆ ɸȍȌȁȈŮɸȕȉŮȊŮȎ ȉŮ ŰȌ ȉȌȊŰǽȈȌ COSMO-RS ŭȆŬȈȏŰȕŰȄŰŮȎ 
ůŮ ȉȌȈŬȍȆȇȕ ȇȈǼůȉŬ, x, ŰȌȏ ȉŮȅȏȈŮůŰǽȍŬ ŰȌȏ ůȆȊŬɸȆȇȌȖ ȌȋǽȌȎ ůŰȌ ŭȏŬŭȆȇȕ ȉǿȂȉŬ ŭȆŬȈȏŰȗȊ 
omimBF 4/ȌȋȆȇȌȖ ŬȆȅȏȈŮůŰǽȍŬ. 
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ǧǪǮǱǴǫǨǶǴǨǫǴ ï ǥǯǥǬǱǫǯǹǴǨǫǴ 
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ǧȄȉȌůǿŮȏůȄ ǫ 
 

Journal :   Fluid  Phase  Equilibria  

Volume:  284  

Year:  2009  

Pages:  99 -105  

Title:   Prediction of phase equilibrium in m ixtures containing ionic liquids 

using UNIFAC  

Authors: Efthimia I. Alevizou, Georgia D. Pappa, Epaminondas C. Voutsas  

 

Abstract  

 
The UNIFAC model is extended to mixtures of ionic liquids consisting of the 

imidazolium cation and the hexafluorophosphate anio n with alkanes, 

cycloalkanes, alcohols and water. Two new main groups, the imidazolium and 

the hexafluorophosphate groups, are introduced in UNIFAC. The required group 

interaction parameters between these groups  and the existing UNIFAC main 

groups, CH 2, OH  and H 2O, are determined by fitting binary liquid - liquid equili -

brium and infinite dilution activity coefficient experimental data. The predictive 

capability of the extended UNIFAC model is examined against experimental data 

for vapour - liquid equilibrium, liquid - liquid equilibrium and activity coefficients at 

infinite dilution of binary and ternary systems containing 1 -alkyl -3-alkyl -

imidazolium hexafluorophosphate ionic liquids, alkanes, cycloalkanes, alcohols 

and water. The results indicate that UNIFAC is a reliable model for phase 

equilibrium predictions in mixtures containing this type of ionic liquids.  
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ǧȄȉȌůǿŮȏůȄ ǫǫ 
 

Journal:   The Journal of Chemical Thermo dynamics  

Volume:  62  

Year:  2013  

Pages:  69 -78  

Title:   Solubilities of p -coumaric and caffeic aci d in Ionic Liquids  and Organic 

Solvents  

Authors: Efthimia I. Alevizou, Epaminondas C. Voutsas  

 

Abstract  

The solubilities of two cinnamic acid derivatives, namely p -coumaric acid and 

caffeic acid, in six 1 -alkyl -3-methyl imidazolium based ionic liquids comp osed of 

the PF 6
- , BF 4

- , TFO -  and TF 2N-  anions, and in two organic solvents, t -pentanol 

and ethyl acetate, have been measured at the temperature range of about (303 

to 317) K. The p -coumaric acid was found to be more soluble than caffeic acid in 

all studied  solvents. Higher solubilities of both acids were observed in the ionic 

liquids composed of the BF 4
- , and TFO -  anions. The increase of the alkyl chain 

length on the cation invokes a decrease in solubility in the case of hydrophilic 

ionic liquids composed o f BF 4
-  anion, while in the case of hydrophobic ones com -

posed of PF 6
-
 anion an increase in the solubility is observed. Between the two 

organic solvents t -pentanol is better solvent than ethyl acetate for both acids. 

Moreover, using the vanôt Hoff equations the apparent Gibbs energy, enthalpy, 

and entropy of solution were calculated. Finally, successful correlation of the 

experimental data was achieved with the UNIQUAC and the NRTL activity coeffi -

cient models, while poor predictions of the solubility of the two acids in the or -

ganic solvents were obtained with two UNIFAC models.  
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Abstract  

Cinnamic acid derivatives are natural antioxidants with increasing interest and 

application trend by the food, pharmaceutical and cosmetics industries, which 

create a wide research area for the design of physical and chemical processes 

where these compounds are involved. Solvent selection is a very important de -

sign parameter for optimization efficiency of such processes. Ionic liquids con -

stitute a group  of solvents that can serve as alternative to the commonly used 

volatile organic solvents. Solubilities of cinammic acid derivatives in imidazolium 

based ionic liquids, in organic solvents and in binary solvent mixtures composed 

of an ionic liquid and an o rganic solvent have been experimentally determined 

recently in our laboratory, but their limited number is inadequate for design 

purposes. The time -consuming experiments combined with the huge number of 

diverse ionic liquids, make the existence of thermody namic predictive models of 

paramount importance. COnductor - like Screening MOdel for Real Solvents 

(COSMO -RS) is a unique tool with quantum chemical background that enables 

solubility predictions and is unrestricted to nature of substances or availability o f 

experimental data.  

 The aim of this work is to evaluate the accuracy of the COSMO -RS model 

in solubility predictions of cinnamic acid derivati ves in ionic liquids, organic sol -

vents and in binary solvents composed of an ionic liquid and an organic solve nt. 

The privileged capability of the model for quantification of the three types of 

molecular interactions (misfit, hydrogen bonding and van der Waals) along with 

the corresponding excess enthalpies have been utilized for the analysis of the 

governing ener gy interactions that determine solubility. Even though in some 

cases COSMO -RS predictions show significant deviations from the experimental 

data, in most cases they are qualitatively consistent with them, indicating that 

COSMO-RS is a suitable model for a priori solvent screening. Finally, the UNIFAC 

model has been applied for the case of solubilities in organic solvents just for 

comparison purposes.  
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