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Abstract: Introduction.Among alternative sources of energy, such as solar, wind, and hydrogen 
energy, biofuel occupies a special place because it has a few useful properties. Compared to the current 

price of gasoline, the price of biofuel is very low. During its use, biofuel releases less greenhouse gases 
into the environment and is less flammable. However, in order to support biofuel, it is necessary to purify 

its composition from unnecessary glycerol, methanol, and free fatty acids. Free fatty acids in biofuel are 
flammable and pollute car engines. Various ionic liquids have been developed for the purification of 

biofuel. One of them is 1-butyl-3-methylimidazolium dicyanamide. The purpose of this work is to study 

the state of purification of free fatty acids in biofuel by 1-butyl-3-methylimidazolium dicyanamide at the 
molecular level using chemical quantum calculations. Methodology. HyperChem PM3 method was used 

for quantum chemical calculations of chemical structures, molecular electrostatic potentials, molecular 
orbitals, bond distances, and energies. Results. During the study of bond energy, bond length, and 

structure of free fatty acids in biofuel using 1-butyl-3-methylimidazolium dicyanamide, it was found that 
there is a strong chemical bond between ionic liquid and free fatty acid. It is known that free fatty acids in 

biofuels chemically bond with hydrogen atoms close to nitrogen in ionic liquids. Conclusion. This 
research will contribute to the rational design of ionic liquids and will help advance research related to the 

purification of biofuels from free fatty acids. 
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Түйіндеме: Кіріспе. Күн, жел, сутегі энергиясы сияқты баламалы энергия көздерінің арасында 
биоотын ерекше орын алады, себебі ол бірқатар пайдалы қасиеттерге иеленеді. Казіргі бензин 

бағасымен салыстырғанда биоотынның бағасы өте төмен. Қолданыс барысында биоотын қоршаған 

ортаға парникті газдарды аз шығарады және аз тұтанғыш. Дегенмен, биоотынды қолдау үшін оның 
құрамын қажетсіз глицерин, метанол, бос май қышқылдарынан тазарту қажет. Биоотын 

құрамындағы бос май қышқылдары тұтанғыш және машинаның қозғалтқыштарын ластайды. 
Биоотынды тазарту үшін қазіргі таңда әртүрлі иондық сұйықтықтар пайда болды. Солардың бірі 1-

бутил-3-метилимидазолий дицианамид. Бұл жұмыстың мақсаты. 1-бутил-3-метилимидазолий 
дицианамид арқылы биоотынның құрамындағы бос май қышқылдарын тазарту жағдайын 

химиялық кванттық есептеулер арқылы молекулалық деңгейде зерттеу. Әдістемесі. HyperChem 
PM3 әдісі химиялық құрылымдарды, молекулалық электростатикалық потенциалдарды, 

молекулалық орбитальдарды, байланыс қашықтығын және энергияны кванттық химиялық 

есептеулер үшін қолданылды. Жұмыстың нәтижелері. 1-бутил-3-метилимидазолий дицианамид 
арқылы биоотынның құрамындағы бос май қышқылдарын тазарту жағдайының байланыс 

энергиясын, байланыс ұзындығын, құрылымын зерттеу барысында, иондық сұйықтық пен бос май 
қышқылының арасында күшті химиялық байланыс бары анықталды. Биоотын құрамындағы бос 

май қышқылдары иондық сұйықтықтар құрамындағы азотқа жақын сутегі атомдарымен химиялық 
байланысатыны белгілі болды. Қорытынды. Бұл зерттеу иондық сұйықтарды рационалды 

дизайндауға өз үлесін қосады және биоотынды бос май қышқылдарынан тазартуға байланысты 
зерттеулерін дамытуға көмектеседі. 

 

Түйінді сөздер: 1-бутил-3-метилимидазолий дицианамид, иондық сұйықтық, бос май 
қышқылдары, биоотын, экстракция 
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1. Кіріспе 

Мұнай және көмір отындарының жануы, табиғаттың өзгеруі, ауаның 

ластану және т.б. қоршаған ортаны қорғау мәселесіне байланысты жаңа 

отын түрін ойлап табуға бүкіл әлем ниетті. Осыған орай биоотын табиғи 

газды, көмірді және мұнайды қоса алғанда, мұнай негізіндегі дәстүрлі 

отындарды алмастыра алатын маңызды биологиялық ыдырайтын отынның 

бірі болып табылады. Осыған байланысты биодизель – құрамында алкилді 

күрделі тізбектері бар мұнай негізіндегі отын және негізінен май 

қышқылының моноэфирлерін алу үшін липидтердің спиртпен әрекеттесуі 

арқылы өндіріледі. Биодизельді жануарлар майларынан, өсімдік 

майларынан, майлы микробтық биомассадан, қарағайдан, соядан және т.б. 
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заттардан оңай дайындауға болады [1-5]. Бұл жерде биоотынның көптеген 

артықшылықтары бар, оның ішінде жаңартылатын, азтұтанғыш және 

дәстүрлі отынмен салыстырғанда арзанырақ, парниктік газдар 

шығарындыларын азайту және т.б. Дегенмен, кең ауқымда биоотын 

өндірісінің негізгі мәселесі оның қажетсіз қоспаларын, соның ішінде 

глицеридтерді, глицеринді, суды, метанолды, сабын/катализаторды, бос май 

қышқылдарын және т.б. тазартумен байланысты [3-6]. Осыған байланысты 

биоотын құрамындағы бос майқышқылдарын алып тастау өте маңызды. Бос 

май қышқылдары биоотын құрамындағы көптеген мәселелерді тудырады, 

соның ішінде i) өте қатты тұтанғыш зат, ii) машинаның қозғалтқышын 

коррозияға ұшыратады, iii) және т.б. [6-10]. Қазіргі таңда бос май 

қышқылдарын биоотыннан алудың көптеген жолдары бар және маңызды 

жолдардың бірі иондық сұйықтықтар арқылы бос май қышқылдарын 

биоотыннан алумен байланысты. 

Қазіргі қоғамда иондық сұйықтықтар дәстүрлі еріткіштердің жаңа түрі 

болып табылады. Демек, иондық еріткіштер ғалымдардың үлкен назарында 

болды, өйткені оның көптеген артықшылықтары бар, соның ішінде табиғи 

қосылыстардан түзілуі, жоғары тұрақтандыру жәнеэ кстракциялық 

потенциалы, биологиялық ыдырайтын, қарапайым дайындау техникасы, 

төмен құны, тұрақтылығы, төмен ұшқыштығы және т.б. [13]. Иондық 

сұйықтықтардыңк өптеген қолданбалары бар, соның ішінде i) тұрақтандыру, 

ферменттік реакциялар, iii) экстракция, iv) биотрансформация, v) 

биоактивтілікті арттыру, vi) биоотындытазарту және т.б. [13-15]. Бір 

қызығы, биоотыннан бос май қышқылдарын алуға болатын кейбір иондық 

сұйықтықтар зерттелген [13-17]. Мысалы, бос май қышқылдарын 

биоотыннан тазарту үшін 1-бутил-3-метилимидазолий дицианамид 

негізіндегі иондық сұйықтық биоотын құрамындағы бос май қышқылдарын 

кетіруде тиімді екені анықталды [18-25]. Мысалы, 1-бутил-3-

метилимидазолий дицианамид негізіндегі иондық сұйықтық арқылы 

биоотыннан бос май қышқылдарының 92% экстракцияланды [25]. Бұл 

бағытта 1-бутил-3-метилимидазолий дицианамид негізіндегі иондық 

сұйықтығының түзілу механизмін жан-жақты зерттеу және осы иондық 

сұйықтықтар арқылы биоотыннан бос майқышқылдарын алуда қолдану 

жағдайын молекулалық деңгейде зерттеу өте маңызды [17-25]. 

Бұл жерде 1-бутил-3-метилимидазолий дицианамид негізіндегі иондық 

сұйықтығының молекулааралық түзілуін және олардың биоотыннан бос май 

қышқылдарын кванттық химиялық есептеу арқылы алу қабілетін зерттейтін 

боламыз. Кванттық химиялық есептеулер үшін HyperChem бағдарламалық 

құралының PM3 әдісін енгіздік. Негізінде иондық сұйықтықтарды 

қалыптастыру және иондық сұйықтықтар арқылы биоотыннан бос май 

қышқылдарын алу үшін оңтайландырылған құрылымдарды, энергияларды, 

молекулалық электростатикалық карталарды және молекулалық 

орбитальдарды зерттедік. 
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2. Тәжірибелік бөлім 

HyperChemPM3 әдісі химиялық құрылымдарды алу, молекулалық 
электростатикалық потенциалдарды, молекулалық орбитальдарды, 

байланыс қашықтығын және энергияны есептеу үшін кванттық химиялық 
есептеулер үшін енгізілді. Және де байланыс энергиясын есептеудің 

формуласы төменде көрсетілді: 

 
E (байланыс) = E(AB) - (E(A)+E(B))  

 

Мұнда иондық сұйықтықтардың есептеу моделі ретінде 1-бутил-3-
метилимидазолий дицианамид, бос май қышқылдары үлгісі ретінде линол 

қышқылы және биоотын үлгісі ретінде метиллинолатты таңдадық. Жасалған 

модельдеу жүйелері 1-кестеде көрініп тұрғандай, бастапқыда 1-бутил-3-
метилимидазолий дицианамид компоненттері және де қоспасы үшін 

кванттық химиялық есептеулерді орындадық. Осыдан кейін бос май 

қышқылымен метиллинолаттан тұратын таза үлгіленген биоотынды 
модельдедік. Соңында иондық сұйықтықтар арқылы биоотыннан бос май 

қышқылдарын алу процесі үшін кванттық химиялық есептеулер жүргіздік. 

 
Кесте 1 – Иондық қосылыстар түзілуін және оны биоотыннан бос май қышқылдарын алуда 

қолдануды зерттеу үшін жобаланған модельдеу жүйесі 
 

1-бутил-3-
метилимидазол

ий 

Дицианамид Линол 
қышқылы 

Метиллинолат Маңызы 

1 - - - Таза 1-бутил-3-

метилимидазолий 

- 1 - - Таза дицианамид 

1 1 - - Иондық сұйықтық 

- - 1 - Таза Линол қышқылы 

- - - 1 Таза Метиллинолат 

- - 1 1 Биоотын 

1 1 1 1 Экстракция 

 

Энергияның екінші туындыларының аналитикалық есептеулері арқылы 
стационарлық нүктелер сәйкесінше олардың потенциалдық энергия беттері 

үшін ақиқат минимумдер екені расталды. 

 

3. Нәтижелер мен талқылау 

1-бутил-3-метилимидазолий дицианамид, линол қышқылы, 

метиллинолаты бар глицериннің қосылыстардың 2D құрылымдары 1-
суретте көрсетілген. Бұл бөлімде, дицианамид және 1-бутил-3-

метилимидазолий негізіндегі иондық сұйықтығының түзілу механизмін 

зерттейміз. Бастапқыда, иондық сұйықтықтардың түзілуі үшін, 
молекулааралық әрекеттесулерді зерттеу үшін 1-бутил-3-метилимидазолий 

және дицианамид негізіндегі иондық сұйықтықтарды оңтайландырылған 
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құрылымдар, молекулалық электростатикалық карталар, молекулалық 

орбитальдар және энергиялар тұрғысынан зерттедік. 1-бутил-3-
метилимидазолий және дицианамид негізіндегі иондық сұйықтықтар 

бойынша кванттық химиялық есептеулер талдауын бастадық, оны 2-4-

суреттерде және 2-кестеде көруге болады. 

 
 

Сурет 1 - А) 1-бутил-3-метилимидазолий 
дицианамид, В) линол қышқылы, С) 

метиллинолаты бар глицериннің 2D химиялық 
құрылымдары. 

 

 

Сурет 2 - 1-бутил-3-метилимидазолий, 
дицианамид және иондық сұйықтықтардың 

оңтайландырылған құрылымдарына негізделген 
кванттық химиялық есептеу. Сұр: сутегі; 

көгілдір: көміртегі; көк: азот. 

 

 
Сурет 3 - 1-бутил-3-метилимидазолий, 

дицианамид және иондық сұйықтықтардың 

молекулалық электростатикалық карталарына 
негізделген кванттық химиялық есептеулер. 

Сурет 4 - 1-бутил-3-метилимидазолий, 
дицианамид және иондық сұйықтықтардың 

молекулалық орбитальдарына негізделген 
кванттық химиялық есептеу. 

 

 
Кесте 2 – Иондық сұйықтықтардың пайда болу энергиялары. Бірлік: ккал/моль 

 

1-бутил-3-метилимидазолий дицианамид Иондық сұйықтық 

-31095.9 -16446.40 -47814.20 

 

Иондық сұйықтықтар арқылы биоотыннан бос май қышқылдарын 
экстракциялау. Екіншіден, иондық сұйықтықтар арқылы биоотыннан бос 

май қышқылдарын алуды зерттедік. 5-7-суретте және 3-кестеде 

көрсетілгендей иондық сұйықтықтар арқылы биоотыннан бос май 
қышқылдарын алу үшін кванттық химиялық есептелген оңтайландырылған 

құрылымдарды, молекулалық электростатикалық карталарды, молекулалық 

орбитальдарды және энергияларды талдадық. 
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Сурет 5 - Иондық сұйықтықтардың, бос май 

қышқылының және метиллинолиаттың 

оңтайландырылған құрылымдарына негізделген 
кванттық химиялық есептеу. Сұр: сутегі; 

көгілдір: көміртегі; көк: азот; қызыл: оттегі. 
 

 
Сурет 6 - Иондық сұйықтықтардың, бос май 

қышқылының және метиллинолиаттың 

молекулалық электростатикалық карталарына 
негізделген кванттық химиялық есептеулер. 

 

 
Сурет 7 - Иондық сұйықтықтардың, бос май қышқылының және метиллинолиаттың 

молекулалық орбитальдарына негізделген кванттық химиялық есептеу. 

 
Кесте 3 – Иондық сұйықтықтардың, бос май қышқылының және метиллинолиаттың түзілу 

энергиясы. Бірлік: ккал/моль 
 

Бос май қышқылы Метил линелоат Иондық сұйықтық Экстракция 

-74160.50 -77595.70 -47814.20 -201037.00 

 
Бірінші бөлімде 1-бутил-3-метилимидазолий және дицианамид 

негізіндегі иондық сұйықтықтардың түзілуін зерттеуге арналды. Бастапқыда 

иондық сұйықтықтар ретінде таза 1-бутил-3-метилимидазолийдің, 
дицианамидтің және олардың қоспасының геометриялық құрылымын 

құрастырдық және оңтайландырдық. 2-суретте азот атомының қасындағы 

сутегі атомдары 1-бутил-3-метилимидазолийдің және дицианамидтің 
арасындағы байланыстырушы агент ретінде әрекет ететінін көруге болады. 

1-бутил-3-метилимидазолийдің мен дицианамидтің арасындағы ең қысқа 

қашықтық 4 Å болды. 
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Екіншіден, иондық сұйықтықтар ретінде таза 1-бутил-3-

метилимидазолийдің және дицианамидтің және олардың қоспасының 
геометриялық құрылымының молекулалық электростатикалық карталарын 

зерттедік. Зарядтардың 1-бутил-3-метилимидазолий мен дицианамид 

арасында орналасқан азот атомының айналасында орналасқанын көруге 
болады. 

Үшіншіден, молекулалық орбитальдары иондық сұйықтықтар ретінде 

таза 1-бутил-3-метилимидазолийдіңжәне дицианамидтің және олардың 
қоспасының геометриялық құрылымы үшін ұсынылған. 4-суретте жоғарғы 

валентті орбиталының негізінен имидазолдың айналасында орналасқанын, 

ал төменгі валентсіз орбиталдар қалыптасқан иондық сұйықтықтардың 
цианид тобының айналасында орналасқанын көруге болады. 

Төртіншіден, 1-бутил-3-метилимидазолийдің үшін жалпы энергия -

31095.50 ккал/моль, ал дицианамид үшін жалпы энергия -16446.40 
ккал/моль болды, ал иондық сұйықтықтың түзілуіне жалпы энергия 

шамамен -47814.20 ккал/моль болды. Мұнда иондық сұйықтықтардың осы 
түзілу процесі үшін байланыстыру энергиясын төмендегідей есептеуге 

болады: 

Байланыстыру = -47814.20 ккал/моль – (-31095.50 ккал/моль - 16446.40 
ккал/моль) = -272.30 ккал/моль 

Бұл жерде, жоғарыда келтірілген есептеуде байқалғандай байланыс 

энергиясының мәні төмен, құрамдас компоненттерге қарағанда 1-бутил-3-
метилимидазолийдің және дицианамидтің негізіндегі иондық сұйықтықтың 

төмен балқу температурасын көрсетеді. 

Екінші бөлімде иондық сұйықтықтар арқылы биоотыннан бос май 
қышқылдарын алумен байланысты. Бастапқыда таза линол қышқылының, 

метиллинолиаттың және олардың иондық сұйықтықтармен биоотын 

ретіндегі қоспасының геометриялық құрылымын құрастырдық және 
оңтайландырдық. 5-суреттен иондық сұйықтықтың линол қышқылы 

арасындағы байланыстырушы агент ретінде әрекет ететінін анық көруге 

болады. Иондық сұйықтық пен бос май қышқылы арасындағы ең қысқа 
қашықтық 2 Å болды. 

Екіншіден, иондық сұйықтықпен биоотын ретіндегі таза линол 

қышқылының, метиллинолиаттың және олардың қоспасының геометриялық 
құрылымының молекулалық электростатикалық карталарын зерттедік. 6-

суретте иондық сұйықтықпен биоотын ретіндегі линол қышқылы, 

метиллинолеат және олардың қоспасының молекулалық электростатикалық 
карталарының нәтижелері көрсетілген. Зарядтардың иондық сұйықтық 

арқылы азоттың айналасында орналасқанын көруге болады. 

Үшіншіден, жоғарғы валентті орбиталь және төменгі валентсіз 
орбитальдары линол қышқылының геометриялық құрылымы үшін, 

метиллинолиаттың және олардың иондық сұйықтықпен биоотын ретіндегі 

қоспасы үшін ұсынылған. 7-суреттен жоғарғы валентті орбиталы негізінен 
азот атомының айналасында орналасқанын, ал LUMO қалыптасқан иондық 
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сұйықтықтың имидазолий тобының айналасында орналасқанын көруге 

болады. 
Төртіншіден, линол қышқылының жалпы энергиясы -74160.50 

ккал/моль, ал метиллинолиаттың жалпы энергиясы -77595.70 ккал/моль, ал 
иондық сұйықтықтың түзілу энергиясы -47814.20 ккал/моль. Иондық 

сұйықтықпен биоотыннан биоотынды алу процесі -201037.00 ккал/моль 

шамасында болды. Мұнда иондық сұйықтықтың осы түзілу процесі үшін 
байланыстыру энергиясын төмендегідей есептеуге болады: 

Байланыстыру = -201037.00 ккал/моль – (-47814.20 ккал/моль -77595.70 

ккал/моль -74160.50 ккал/моль) = -1466.60 ккал/моль 
Бұл жерде жоғарыда келтірілген есептеуде байқалғандай байланыс 

энергиясының мәні төмен метиллинолаттан линол қышқылын 

экстракциялаудың қолайлы тиімділігін көрсетеді. 
 

4. Қорытынды 

Бұл жұмыста 1-бутил-3-метилимидазолийдің және дицианамид 

негізіндегі иондық сұйықтықтардың түзілуі, содан кейін иондық 
сұйықтықтар арқылы биоотыннан бос май қышқылының алынуын кванттық 

химиялық есептеулер арқылы зерттедік. Жұмысымыздың бірінші бөлігі азот 

атомының қасындағы сутегі атомдары оңтайландырылған құрылымдарға, 
молекулалық электростатикалық карталарға, молекулалық орбитальдарға 

және энергияларға сәйкес 1-бутил-3-метилимидазолий мен дицианамид 

арасында байланыстырушы атом ретінде көрсетті. Жұмысымыздың екінші 
бөлігі иондық сұйықтықтың ионының бос май қышқылын экстракциялаушы 

және байланыстырушы агент ретінде әрекет етеді деген қорытындыға келді. 

Қазіргі жұмыс иондық сұйықтықтардың биоотыннан бос май 
қышқылдарын экстракциялау процесін ұтымды жобалауға және жақсартуға 

көмектесуі мүмкін.   
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Резюме. Введение. Среди альтернативных источников энергии, таких как солнечная, ветровая и 

водородная энергия, биотопливо занимает особое место, поскольку обладает рядом полезных 
свойств. По сравнению с нынешней ценой на бензин цена на биотопливо очень низкая. При 
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использовании биотопливо выделяет меньше парниковых газов в окружающую среду и менее 
огнеопасно. Однако для поддержки биотоплива необходимо очистить его состав от ненужного 

глицерина, метанола и свободных жирных кислот. Свободные жирные кислоты в биотопливе легко 
воспламеняются и загрязняют автомобильные двигатели. Для очистки биотоплива были 

разработаны различные ионные жидкости. Одним из них является дицианамид 1-бутил-3-

метилимидазолия. Целью данной работы является изучение состояния очистки свободных жирных 
кислот в биотопливе дицианамидом 1-бутил-3-метилимидазолия на молекулярном уровне с 

использованием химических квантовых расчетов. Методология. Метод HyperChemPM3 
использовался для квантово-химических расчетов химических структур, молекулярных 

электростатических потенциалов, молекулярных орбиталей, расстояний связей и энергий. 
Результаты работы. При изучении энергии связи, длины связи и структуры свободных жирных 

кислот в биотопливе с использованием дицианамида 1-бутил-3-метилимидазолия было 
установлено, что существует прочная химическая связь между ионной жидкостью и свободной 

жирной кислотой. Известно, что свободные жирные кислоты в биотопливе химически связываются 

с атомами водорода, близкими к азоту в ионных жидкостях. Вывод. Это исследование будет 
способствовать рациональному конструированию ионных жидкостей и помогать развитию 

исследований, связанных с очисткой биотоплива от свободных жирных кислот. 
 

Ключевые слова: дицианамид 1-бутил-3-метилимидазолия, ионные жидкости, свободные жирные 
кислоты, биотопливо, добыча 
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