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摘要    离子液体作为一类新型绿色介质, 近年来获得了突飞猛进的发展. 离子液

体的多项应用研究正在进行中试或工业性试验, 甚至已经进入产业化阶段. 推动离

子液体研究迅速发展的直接动力来源于国际社会对清洁生产、环境保护、循环经济

的强烈愿望, 以及离子液体本身的科学探索价值和巨大的应用潜力. 离子液体不仅

可替代传统有机溶剂或酸碱成功用作化工反应和分离的新介质, 而且展示了作为新

型磁性材料、纳微结构功能材料、润滑材料、航空航天推进剂等潜力, 甚至有望成

为食品和医药.  
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1  引言 
离子液体是国际科技前沿和热点, 展示了广阔

的应用潜力和前景, 成为当今世界各国绿色高新技

术竞争的战略高地. 近年来, 离子液体相关研究论文

和报道Nature 12 篇、Science 10 篇、Chem. Eng. News 
34 篇, SCI论文级数递增(图 1)、每年超过>2000 篇, 与
此同时, 离子液体合成和应用专利也呈现级数递增. 
发达国家如：美国、欧洲、日本等都将离子液体列入

国家战略科技计划, 美国离子液体专家获美国绿色

化学总统挑战奖, 许多跨国集团公司如：德国BASF、
德国Merck、美国Shell、比利时Bakert、日本三菱等

致力于离子液体应用技术研发, 其中德国BASF制备

烷氧基苯基膦的BASIL (biphasic acid scavenging util-
ising ionic liquids)脱酸技术极大地提高了效率, 引起

国际社会广泛关注 [1~8]. 我国的离子液体基础和应用

研究也十分活跃, 应用基础和技术研发与国际几乎

同步. 事实表明, 离子液体从 20 世纪 90 年代兴起到

现在, 走过了一条与其他新技术培育、成长和发展极

其相似的“S曲线”(图 2), 正步入从“探索”向“应用” 

 
 
图 1  离子液体论文逐年级数递增 
 
的转折阶段, 并正在孕育和迎来新的突破. 

2  离子液体的研究进展 
离子液体作为一类新型的绿色介质, 为创建全

新的工艺提供了机遇, 引起全世界学术界和工业界

的广泛重视. 然而, 要创建离子液体为介质的新工艺

及新过程, 必须解决以下关键科学技术问题：离子液 
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图 2  离子液体数量增长呈 S 曲线 
 
体的构效关系及分子设计、离子液体规模化制备技

术、离子液体体系的工程放大规律, 在此基础上, 研
究开发离子液体为介质的清洁工艺及过程. 下面分

别介绍离子液体在四个方面的研究进展.  

2.1  离子液体的构效关系及分子设计 

离子液体最大特点之一是可设计性, 然而目前

许多研究仍然沿袭传统的“try-and-errors”方法来寻找

合适的离子液体, 这必然是难以适用的, 因为阴阳离

子组合构成的离子液体种类无以计数, 性质千差万

别, 没有科学理论和方法的指导, 筛选合适的离子液

体, 几乎是不可能的. 美国著名学者Wei指出“从分子

结构出发预测产品性质是化学工程的第三个里程

碑”[9]. 因此认识离子液体多尺度构效关系具有十分

重要的理论意义和应用价值.  
建立离子液体数据库、构效关系及分子设计方法

是其大规模应用的基础 . 国际离子液体领军人物

Rogers教授在Nature上撰文指出[1]：“由于离子液体数

目巨大, 几乎没有规律可循(除经验规则外), 选择合

适的离子液体是困难和偶然的. 所有离子液体应用

研究人员都面对一个挑战, 其危险就是竞争对手有

机会做出更好的选择. 现在只能寄希望于物性模型

和预测方法. 离子液体各种数据的积累, 将促进其应

用不仅限于溶剂范围, 必须认识到离子液体将创造

激动人心的基础科学突破. ” 张锁江等通过收集 1984
年以来文献报道的离子液体纯物质和混合物的物性

数据, 建立了离子液体的数据库[10], 共包含 807 阳离

子, 185 阴离子, 1886 离子液体, 9400 条数据(图 3). 对
这些原始实验数据进行了分类、分析和归纳, 为离子

液体的理论和应用提供了一套系统的、可靠的基础数

据. 在离子液体数据库的基础上, 通过深入系统的研

究, 提出了离子液体的周期性变化规律及导向图[11]. 
以BF4

−阴离子为例, 其与不同结构的阳离子形成的离

子液体性质(如凝固点)随分子量和结构呈现周期性变

化规律(图 4), 为选择或设计新型离子液体提供了规

律性的科学导向.  

  

 
 
图 3  离子液体物性数据库 

 
通过对常规和功能化离子液体的量化计算研究, 

董坤等发现了离子液体中广泛存在的氢键网络结构

(图 5)[12], 并从分子水平上揭示了实验观测到的离子

超结构单元的形成机理 [13,14]. 正是由于这种氢键网

络结构的存在, 使得离子液体具有周期性规律分布

的网络结构, 呈现出“液体分子筛”的特性. 离子液体

中氢键网络结构的存在意味着不能简单地将离子液

体看作完全电离的离子体系, 也不能简单地将其视

为缔合的分子或离子体系, 从分子水平上阐明了离

子液体不同于分子型介质(有机溶剂)或电解质溶液的

微观本质, 为发展离子液体的理论模型提供了科学

依据.  
离子液体分子模拟的基础是分子力学力场. 目

前刘晓敏等已经建立了多个系列新型离子液体如氨

基咪唑类、胍类、季膦盐类的分子力场[15~18], 通过分

析离子运动轨迹, 研究了离子液体的液相结构包括

阴阳离子作用位、作用能、氢键和烷基侧链的转动灵

活性等, 建立了离子液体的微观参数(如氢键、配位数

等)与宏观性质(包括密度、相变焓、自扩算系数等)
之间的定量关系. 并结合半经验的QSPR方法, 建立  
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图 4  离子液体的周期性变化规律(以[BF4]−为例) 

 

 
 
图 5  离子液体体系中氢键网络结构(以[Emim]Cl 为例) 

 
了多系列离子液体的物性预测方法[15~19]. 形成了对

离子液体的多尺度构效关系的认识(图 6). 

2.2  离子液体规模化制备技术 

离子液体价格高, 成为其推广应用中最大的直

接障碍之一, 也极大制约了离子液体为介质的新型

反应/分离器的放大规律研究. 实验室中离子液体的

制备过程通常是非绿色的, 而且其分离纯化通常比

较困难. 由于离子液体不纯, 有些文献中, 本应在室

温呈液态的离子液体而实际合成的却是固体, 反之

亦然, 有些对水敏感的离子液体在合成过程中却导

致水解. 因此, 要大规模的应用离子液体, 必须解决

离子液体规模化制备技术和成套装置的问题.  

针对离子液体规模化制备的技术难题, 张锁江

等提炼出多系列离子液体的通用制备过程[20], 如图 7
所示. 采用反应-反应耦合和过程强化原理, 研究开

发了反应/分离强化装置. 通过在一个反应器中集成

不同的操作模式, 提高反应和分离的效率, 显著降低

能耗和成本, 解决了离子液体规模化制备的关键设

备问题. 在此基础上, 建立了具有自主知识产权的离

子液体规模化制备装置, 生产出离子液体系列产品, 
被国内外 100 余家企业、高校及研究所使用.  

2.3  离子液体体系的工程放大规律 

离子液体构效关系的研究是为了解决功能化离

子液体的设计问题, 但即使设计并合成了合适的离 

 
MP decreasing MP decreasing 

 

 

MP decreasing  
MP decreasing
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图 6  离子液体多尺度结构与效应关系 
 

 
 

图 7  离子液体的通用制备过程 
 

子液体, 获得了实验室良好的反应和分离效果, 但要

真正获得大规模的工业应用, 必须解决工程放大的

问题, 其核心就是要研究离子液体体系的反应/传递

规律, 而目前这方面的研究几乎空白, 成为离子液体

产业化应用的瓶颈之一.  
张锁江等建立了离子液体介质中传递-转化多相

耦合过程的原位研究装置系统, 对离子液体相互作

用、传递和反应规律进行系统的研究, 测量了离子液

体介质中气泡的生成、运动和变形规律, 离子液体与

水中气泡形状比较如图 8 所示, 为建立和发展离子液

体工程放大理论提供了不可或缺的理论基础. 传统

的模型, 如Kelbaliyev & Ceylan开发的模型[21], 对离

子液体系气泡的变形规律不适用, 产生了明显的误

差, 如图 9(a)所示[22]. 将离散相模型与VOF模型相结

合, 考虑气泡间、气泡与离子液体之间存在的相间作

用力, 以及离子液体介质中静电和缔合作用力, 建立  
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水相中气泡链和气泡群 
 

离子液体中气泡链和气泡群 

 
图 8  离子液体相与水相中气泡相行为比较 

 
离子液体体系的气液两相流模型, 与实验结果吻合

良好, 如图 9(b)所示. 研究表明, 离子液体体系的传

递规律与常规介质体系(分子型介质)有显著的不同, 
不仅仅是离子液体高黏度的原因, 而是氢键、静电、

聚集体/团簇等协同作用的结果, 考虑这些协同作用

的传递及反应模型才能为新型离子床反应器的优化

设计提供科学基础. 

2.4  离子液体为介质的清洁工艺及过程 

人类社会可持续发展面临的重大挑战是能源和

环境问题, 尤其是化石能源短缺及其使用带来的 CO2

温室效应. 离子液体为解决 CO2 捕集分离和转化利

用问题提供了新途径. 另一方面, 我国化工行业普遍

存在原料或介质污染及高能耗问题, 通过选择量大

面广、具有行业带动性的典型化工过程, 如替代剧毒

HCN 的 MMA(甲基丙烯酸甲酯)清洁工艺、油品脱酸

新技术、乙二醇节能新工艺等, 以离子液体替代传统

溶剂或介质, 可望实现传统化工产业的升级换代和

原始重大创新. 进而, 将离子液体应用于生物质以及

作为电解液开发储能电池, 对缓解我国能源短缺问

题具有重要意义.  

2.4.1  离子液体在 CO2捕集、分离及转化中的 
应用 

CO2 温室效应是人类面临的重大挑战, 解决的根

本途径是将低浓度工业气体中的CO2 捕集分离, 获得

高浓度CO2, 然后进行储存或转化利用. 为此, 必须

研究开发CO2 的捕集和分离技术. 目前CO2 捕集分离

的主要技术是胺类或碳酸盐类化学吸收法 [ 23], 但普

遍存在能耗高、腐蚀性大、溶剂易挥发等问题 [23~26], 
尤其对低浓度的烟气和工业废气不适用, 因此研究

开发新型的CO2 吸收介质和先进的吸收工艺是迫切

需求. 近年来, 将离子液体用于CO2 吸收显示出良好

的工业应用前景 ,  尤其对于一些功能化的离子液 
体[27], 如氨基酸膦盐类离子液体[28](如图 10(a)所示), 
在常温常压条件下对CO2 的吸收可高达 8.5wt%(如图

10(b)所示); 双氨基类功能化离子液体, 吸收效率大

于 15wt%[29], 是常规离子液体的 10~40 倍, 而此前文

献报道的最好的功能化离子液体对CO2 的吸收效率

为 7.4 wt%[30]. 通过加热或减压即可实现CO2 的解吸, 
离子液体循环利用. 最近美国ION公司报道, 以石化

行业废气为原料 ,  已成功实现了应用离子液体 
 

 
 
图 9  离子液体[Bmim][BF4]中气泡运动行为预测值与实验值的对比 

1138 



 
 
 

 
中国科学 B 辑: 化学   2009 年 第 39 卷 第 10 期 

 

 

 
 
图 10  氨基酸膦盐类离子液体样品及其对 CO2 的吸收效果 
 
捕 集 分 离 CO2 (http://www.gizmag.com/ionic-liquid- 
co2-emissions-control/11105/), 相对于传统的醇胺溶

液 捕 集 分 离 CO2 的 能 耗 降 低 30% 以 上 . 据

《ChemSusChem》[31]报道, 美国劳伦斯利弗莫尔国家

实验室采用离子液体法吸收发电厂产生的CO2, 较传

统化学溶剂吸收法更加高效、清洁和廉价, 展示了离

子液体捕集分离CO2 的良好工业应用前景.  

2.4.2  离子液体在化工方面的应用 

(1) 离子液体为介质的MMA清洁工艺. 替代有

毒有害原料/介质是国际绿色化学化工的核心内容之

一, 也是化工清洁生产的重大研究课题[32]. MMA(甲
基丙烯酸甲酯)是一种十分重要的基本有机化工原料, 
但是传统的HCN法MMA生产过程原子利用率低

(47%)、规模小、污染重、成本高, 面临淘汰. 张锁江

等[33]采用新型的离子液体复合体系, 研究开发了异

丁烯合成叔丁醇新工艺; 研究开发了以叔丁醇为原

料催化氧化合成MAL(甲基丙烯醛)及MAL氧化酯化

生成MMA的新工艺; 研究开发了离子液体为介质吸

收MAL的新过程, 解决了传统甲醇吸收工艺的挥发

性污染及低温操作等问题. 形成了具有自主知识产

权的MMA成套集成技术. 与传统的HCN法相比, 新
工艺的原子利用率提高约 30%, 大幅度地减少废水

和废渣排放, 为改变我国MMA的生产长期落后于世

界水平, 主要依赖进口的局面, 促进MMA产业技术

的升级换代具有重要意义.  

(2) 离子液体油品脱酸新工艺. 目前我国含酸原

油约 7600 万吨/年, 酸腐蚀约 4 亿元/年, 油品中环烷

酸的存在对原油的炼制和下游加工造成了严重的影

响; 另一方面, 我国原油中环烷酸约 20 万吨/年, 价
值约 30 亿元/年, 未能有效的回收也造成了资源浪费. 
图 11 为离子液体法脱酸新工艺的原理图, 通过加入

的碱性脱酸剂与油品中环烷酸形成液态离子化合物

—离子液体. 离子液体与油相快速分离, 离子液体相

通过加热或酸化回收环烷酸, 碱性脱酸剂循环使用; 
油品相经精制得到高质量的清洁油品. 与传统脱酸

工艺相比, 新工艺具有操作条件温和、脱酸效率高、

油品损失少、脱酸剂可循环利用、可回收高附加值环

烷酸等优点.  
(3) 离子液体为催化剂的乙二醇节能新工艺. 目

前国内外大型乙二醇的工业化生产主要采用的环氧

乙烷直接水合工艺, 流程长、能耗高、产品收率低等

问题. Shell、UCC、Dow等国际知名公司在环氧乙烷

催化水合法制乙二醇方面进行了大量的研究工作 , 
但催化剂的活性和稳定性还不是很理想, 用水量仍

然较高, H2O/EO(环氧乙烷)= 6︰1~8︰1, 乙二醇的选

择性也不够高(<96%). 张锁江等研究开发以离子液

体为催化介质的乙二醇催化水解新工艺意义重大 [34], 
新工艺通过EO与CO2 反应生成EC(碳酸乙烯酯), 然
后EC水解生成乙二醇. 如图 12, 优化了H2O/EO比, 
提高了EC的转化率 ,  研究了EC水解反应的动力 
学 [ 35 ] . 与传统环氧乙烷直接水合法相比 , 水比从 
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图 11  离子液体法油品脱酸新工艺 
 

 
 
图 12  EC 合成条件优化及反应动力学 
 
22︰1 降低到 1.15︰1, 能耗降低 30%以上.  

2.4.3  离子液体在生物质能源中的应用 

我国生物质资源相当丰富, 每年产生的农作物

秸秆总量就有 7.2 亿吨. 生物质的清洁转化和综合利

用是绿色化学的一项基础性、前瞻性课题, 是物理化

学、结构化学、催化、酶生物学领域最基础的问题. 在
生物质利用过程中, 组分分离是生物质转化利用的

关键技术之一.  
早在 1934 年, 人们就发现N-乙基吡啶氯盐可以

溶解纤维素[36], 并能用来制备一些纤维素衍生物, 但
是由于离子液体的熔点高达 118 , ℃ 没有引起人们的

关注. 2002 年, 美国离子液体专家Rogers首次报道离

子液体对纤维素的高溶解性, 引起国际学术界和工

业界的高度关注, 掀起了离子液体在生物质研究中

的热潮. Swatloski等[37]通过比较系列离子液体, 发现

[Bmim]Cl对纤维素具有较好的溶解能力; Heinze等[38]

比较了 3 种离子液体([Bmim]Cl, [Bmpy]Cl和BDTAC)
对纤维素的溶解性能. 仁强及张军等[39]针对离子液

体对纤维素的溶解能力进行了系统的研究, 发现 1-
烯丙基-3-甲基咪唑氯盐([Amim]Cl)离子液体具有优

良的溶解能力. 以离子液体替代传统的有机溶剂的

纺丝技术可望带来巨大的经济和社会效应.  

2.4.4  电解、电池及储能技术 

近年来, 基于离子液体介质的新型储能材料[40]

不断涌现. Macfadane等[41]设计出离子液体为塑晶网

格, 可将锂离子掺杂其中. 由于这种晶格的旋转无序
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性, 且存在空位, 锂离子可在其中快速移动, 其导电

性好 , 使离子液体在二次电池上的应用很有前景 . 
Yasushi等[42]将[Emim]Cl-FeCl2-FeCl3 体系应用于电池

中, 该体系具有低熔点及可逆的氧化还原反应的特

征, 有望在充电电池中得到进一步应用. Yasuhiko等
[43]对特殊的电池电解液进行了系统地研究, 采用离

子液体用于双嵌式熔融盐电池中, 可以代替有机溶

剂及挥发物质. 袁华堂等[40]报道离子液体有望用于

镁二次电池. 针对铝的电化学沉积问题, 岳贵宽等研

究了AlCl3/[Bmim]Cl体系的电导率随表观摩尔比变化, 
如图 13 所示[44], 采用离子液体为介质, 系统地考察

了电流密度、镀液温度、镀液配比、电镀时间、搅拌

转速等条件对铝镀层质量的影响, 讨论了温度和电

流密度对镀层相结构、晶面择优取向的影响, 并对电

化学沉积机理进行了分析, 图 14 为不同电流密度下

铝镀层的SEM图[44,45].  
 

 
 

图 13  298.15 K 条件下 AlCl3/[Bmim]Cl 体系的电导率随

表观摩尔比变化 
 

可再生能源, 如太阳能、风能及水能是世界上最

丰富且最具潜力的清洁能源, 但由于其不稳定性或

分布性等特点, 储能技术成为其大规模应用的瓶颈

之一, 其中决定性的因素包括热储存介质和热转化

流体的研发. 采用传统的高温水的热传导效率很低, 
导热油适用范围窄. 为了适用温度变化范围大的需

求, 气体也被用于传热载体, 但是其热传导效率远低

于液体. 离子液体的液程宽、热容大、密度大, 且热

稳定性及化学稳定性好, 是现有储能、储热材料的最  

 
 
图 14  不同电流密度(mA/cm2)下镀层的 SEM 图  
(a) 14; (b) 24; (c) 34; (d) 44 

 
佳替代介质之一. 离子液体新型储能材料的设计开

发及推广, 将为太阳能的广泛利用开辟新途径. 

3  展望 
离子液体大规模产业化应用的“瓶颈”在哪里？

筛选难、价格高、成熟应用少、长期使用的稳定性和

安全性不确定等等, 但这些都是实际应用的表面问

题, 其真正的原因是离子液体毕竟是新体系, 人们对

其本质和应用规律的认识还不够深入, 要推进离子

液体产业化进程和持续发展, 我们必须进一步深入

思考的问题是：离子液体的前瞻、重大应用需求在哪

里？离子液体不仅可以作为终端产品直接应用, 更
重要的是作为生产或制造终端产品的介质(催化剂或

溶剂), 离子液体的研究必须与科学前沿、重大需求相

结合, 才具有可持续发展的动力.  
为此, 必须重视以下几方面的研究：(1) 离子液

体的构效关系. 由于离子液体种类繁多, 基础数据和

理论研究较少, 离子液体的构效关系尚未建立, 许多

研究只是根据经验选择几种离子液体进行尝试, 缺
乏系统的筛选和设计方法, 这是离子液体的“瓶颈”

之一. (2) 离子液体的工程放大规律. 离子液体体系

的反应/传递规律和工程放大效应的科学基础尚未建

立, 目前文献上报道基本上都是针对某一具体应用

开展研究, 只能提供实验室小试(100 mL 级)的反应

或分离数据, 很难提供系统的放大试验数据和理论, 
这样大规模应用只能搁浅. 没有大规模应用, 许多厂

1141 



 
 
 

 
张锁江等: 离子液体的前沿、进展及应用 
 

 

家在选择应用离子液体时就会观望和犹豫; 没有大

规模应用, 离子液体生产成本就很难降下来, 这是连

锁反应. (3) 离子液体的系统集成. 离子液体的长期

稳定性、环境安全性和经济性问题, 如：离子液体价

格高, 可能通过系统循环利用来解决; 离子液体中杂

质不断积累而性能下降, 可能通过系统内脱除杂质

来解决. 系统优化集成不能凭经验, 需要建立理论模

型和优化方法, 而离子液体体系的系统集成理论、模

型和方法研究显然还很欠缺.  
综上所述, 离子液体的构效关系、工程放大及系

统集成是其大规模工业化应用的关键科学技术问题. 
这些问题的解决, 必将推动离子液体应用新的突破.  

致谢    感谢国家杰出青年科学基金(批准号: 20625618)和国家重点基础研究发展计划(编号: 2009CB219900)
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Abstract: This article reviews the researches of ionic liquids (ILs) from fundamental to application. ILs, as a new 
kind of green solvents, have witnessed the rapid growth period, and are entering a new phase of application. In this 
paper, the multi-scale structures, physical properties, transport phenomena in large-scale ILs bed, and system integra-
tion are introduced. A number of typical applications of ILs at lab, pilot or industrial scale are illustrated. Some new 
applications of ILs are also discussed, such as CO2 absorption, dissolution of cellulose, energy storage material and 
so on. Moreover, ILs may be used as food and medicine. 
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