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项目内容摘要: 

离子液体具有很好的催化活性和选择性，并能催化烷基化反应，可望能成为生产高辛
烷值清洁汽油的异丁烷与正丁稀烷基化的优良催化剂。大量实验研究表明，由于没有
从理论上弄清离子液体催化C4烃烷基化反应的机理和离子液体分子结构特征与其催化
性能的关系，研究中难以从理论上正确解释实验结果，难以找到与合成出具有良好的
催化活性和选择性的离子液体。因此，本课题将采用量子化学计算和实验相结合的方
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法，研究离子液体结构和催化C4烃烷基化反应机理，从分子水平、电子结构层次上揭
示由不同正离子和负离子构成的离子液体分子的静态结构、电荷分布和前线分子轨道
的性质和变化规律、正负离子及反应物给体与受体之间电子转移机理及前线分子轨道
作用方式等方面的动态行为与其C4烃烷基化反应催化性能及催化反应机理的内在规
律，为设计合成新的性能更好的离子液体提供理论依据，并对依据研究结果设计的离
子液体进行合成和C4烃烷基化催化性能表征测试。 


