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摘　 要:含氮 / 硫芳香族化合物的有效分离直接影响煤焦油下游加工工艺。 绿色萃取剂离子液体

( ILs)和低共熔溶剂(DESs)的出现为高效分离氮 / 硫芳香族化合物提供了新思路。 煤焦油中的

氮 / 硫化合物主要以杂环化合物的形式存在,虽然含硫量较低(质量分数为 0. 1% ~ 0. 4%),含氮

量高(质量分数为 0. 6% ~ 1. 1%),但这些化合物结构特殊,如能分离出高纯度的化学品或化工

产品单体,如咔唑、噻吩等,不仅可以有效提高这些化合物的利用价值,也会增加工厂生产效益。
在总结了 ILs / DESs 对油品中氮 / 硫芳香族化合物萃取分离的基础上,评述了 ILs / DESs 与待分离

物之间存在的氢键以及 π-π 相互作用的影响。 氢键作为 ILs / DESs 萃取分离的主要驱动力,对

氮 / 硫化合物分离效率的提高尤为重要,影响氢键作用的主要因素有:质子给予体的酸度,质子

接受体的电负性,萃取剂取代基的大小等。 此外,待分离样品煤焦油本身不仅组成繁多,结构复

杂,而且含氮 / 硫化合物主要以芳香杂环的形式存在,因此,萃取剂与待分离物质之间的 π-π 作

用在萃取分离的过程中同样有着不可或缺的作用,影响 π-π 相互作用的因素主要有:萃取剂环

共轭体系的存在与否,萃取剂取代基吸 / 供电子能力,萃取剂本身溶剂化作用,金属离子的 π 络

合作用等。 除了上述影响溶剂萃取分离效果的 2 个本质因素外,为了提高分离效率和获得更好

的化学品收率,溶剂萃取分离过程的操作条件也应考虑,如:①
 

操作温度与氢键,π-π 相互作用

之间定量关系;②
 

ILs 和 DESs 与氮 / 硫化合物之间的分子间作用力以及芳烃对分离过程的影响

如何降低;③
 

真实油品中化合物组成结构复杂,既有脂肪烃、芳烃、还存在醚类、酯类、不同杂原

子的芳香族化合物,它们之间相互作用复杂、干扰严重。 ILs / DESs 对真实油品中含氮 / 硫化合物

的分离如何排除这些干扰。 为此,溶剂萃取分离含硫氮化合物的工作可能需要借助数学模型,
通过计算分析,筛选出更为合理的溶剂体系,以提高从煤焦油中直接分离氮 / 硫芳香族化合物的

萃取效率。
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Abstract:Efficient
 

separation
 

of
 

sulfur / nitrogen-containing
 

aromatic
 

compounds
 

has
 

a
 

direct
 

impact
 

on
 

the
 

quality
 

and
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performance
 

of
 

coal
 

tar
 

processing
 

process. Being
 

green
 

extraction
 

solvents,the
 

ionic
 

liquids
 

(ILs)
 

and
 

deep
 

eutectic
 

solvents
 

(DESs)
 

provide
 

a
 

novel
 

route
 

for
 

the
 

extraction
 

and
 

separation
 

of
 

sulfur / nitrogen-containing
 

aromatic
 

com-
pounds

 

from
 

coal
 

tar. Heterocyclic
 

compounds
 

are
 

the
 

primary
 

existing
 

form
 

of
 

sulfur / nitrogen-containing
 

compounds
 

in
 

coal
 

tar. Despite
 

the
 

lower
 

contents
 

of
 

sulfur
 

(0. 1% ~ 0. 4%)
 

and
 

nitrogen
 

(0. 6% ~ 1. 1%)
 

in
 

coal
 

tar,the
 

structures
 

of
 

the
 

sulfur / nitrogen-containing
 

heterocyclic
 

compounds
 

are
 

complex
 

and
 

typical. The
 

separation
 

of
 

high
 

purity
 

chemi-
cal

 

monomers
 

(e. g. ,carbazole
 

and
 

thiophene)
 

from
 

coal
 

tar
 

could
 

effectively
 

improve
 

their
 

utilization
 

value
 

and
 

the
 

production
 

efficiency
 

of
 

industries. For
 

the
 

efficient
 

separation
 

of
 

sulfur / nitrogen-containing
 

aromatic
 

compounds
 

of
 

coal
 

tar,the
 

extraction
 

of
 

nitrogen / sulfur-containing
 

aromatic
 

compounds
 

from
 

coal
 

tar
 

using
 

ILs / DESs
 

is
 

comprehen-
sively

 

summarized
 

in
 

this
 

paper. The
 

influential
 

role
 

of
 

hydrogen
 

bonding
 

and
 

π-π
 

interaction
 

during
 

the
 

extraction
 

is
 

reviewed. The
 

hydrogen
 

bonding
 

is
 

a
 

key
 

phenomenon
 

for
 

improving
 

the
 

separation
 

of
 

nitrogen / sulfur-containing
 

aro-
matic

 

compounds
 

by
 

ILs / DESs. This
 

intriguing
 

hydrogen
 

bonding
 

depends
 

on
 

various
 

factors
 

like
 

the
 

proton
 

donor’ s
 

acidity,the
 

proton
 

acceptor’ s
 

electronegativity,the
 

size
 

of
 

substitutional
 

groups
 

of
 

extraction
 

solvent,etc. Besides
 

the
 

hydrogen
 

bonding,the
 

π-π
 

interaction
 

generated
 

between
 

the
 

extractant
 

solvent
 

and
 

the
 

aromatic
 

heterocycles
 

of
 

coal
 

tar,which
 

possess
 

sulfur / nitrogen
 

in
 

their
 

complex
 

structure,also
 

plays
 

a
 

pivotal
 

role
 

during
 

the
 

extraction. The
 

occur-
rence

 

of
 

π-π
 

interaction
 

is
 

governed
 

by
 

several
 

key
 

factors
 

including
 

the
 

conjugation
 

of
 

π-bonds
 

in
 

extraction
 

solvent,
the

 

electron
 

attracting
 

or
 

donating
 

ability
 

of
 

substituents
 

in
 

extraction
 

solvent,the
 

solvation
 

effect
 

of
 

extraction
 

solvent,
and

 

the
 

π-complexation
 

of
 

metal
 

ions. In
 

addition
 

to
 

hydrogen
 

bonding
 

and
 

π-π
 

interaction,the
 

operating
 

conditions
 

remarkably
 

influence
 

the
 

separation
 

efficiency
 

and
 

the
 

yield
 

of
 

chemical
 

monomers. For
 

the
 

successful
 

extraction
 

process
 

by
 

ILs / DESs,a
 

few
 

key
 

concepts
 

should
 

be
 

understood,including
 

①
 

the
 

quantitative
 

relationship
 

connecting
 

the
 

operating
 

temperature,with
 

hydrogen
 

bonding
 

and
 

π-π
 

interaction;②
 

the
 

in-depth
 

knowledge
 

about
 

the
 

intermo-
lecular

 

forces
 

between
 

ILs / DESs
 

and
 

nitrogen / sulfur-containing
 

aromatic
 

compounds;③
 

the
 

methods
 

to
 

reduce
 

the
 

in-
fluence

 

of
 

aromatics
 

on
 

the
 

separation
 

process;④
 

the
 

knowledge
 

about
 

the
 

complex
 

mixture
 

of
 

real
 

oil,which
 

includes
 

the
 

aliphatic
 

hydrocarbons,aromatic
 

hydrocarbons,ethers,esters
 

and
 

diverse
 

heterocycle
 

aromatic
 

compounds,and
 

how
 

to
 

reduce
 

the
 

influence
 

of
 

this
 

complex
 

mixture
 

of
 

real
 

oil
 

on
 

the
 

efficiency
 

of
 

ILs / DESs
 

during
 

the
 

separation
 

of
 

sul-
fur / nitrogen-containing

 

aromatic
 

compounds
 

from
 

real
 

oil. Therefore,for
 

the
 

better
 

understanding
 

of
 

above-mentioned
 

key
 

concepts,it
 

seems
 

very
 

essential
 

to
 

screen
 

out
 

a
 

reasonable
 

solvent
 

system
 

by
 

calculation
 

and
 

analysis
 

using
 

a
 

mathematical
 

model,which
 

would
 

show
 

the
 

ways
 

to
 

improve
 

the
 

extraction
 

efficiency
 

of
 

sulfur / nitrogen-containing
 

aro-
matic

 

compounds
 

in
 

the
 

coal
 

tar
 

processing
 

technology.
Key
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aromatics;separation;H-bond

　 　 液体燃料是指能产生热能或动能的液态可燃物

质,主要由烷烃、烯烃、环烷烃、芳香烃以及氮 / 硫芳香

族化合物组成,但是氮 / 硫化合物的存在,会严重影响

油品的质量。
当前,用于脱除油品中氮 / 硫化合物主要工艺为加

氢反应,其反应过程复杂,工艺条件苛刻,并耗氢。 综

合已有工作[1-4] ,研究者们基本达成共识,认为先对

氮 / 硫化合进行溶剂萃取粗分离,再通过加氢反应脱除

至质量分数深度 10-6 或者更低,不仅可以获得高附加

值化学品,还可以实现节能降耗。 但分离存在的问题

是,传统萃取剂后续完全回收困难[5] ,污染环境。 离子

液体(ILs) 和低共熔溶剂(DESs) 作为新型“绿色溶

剂”,由于其具有良好的稳定性、选择性等特点,得到研

究者青睐。 将其作为萃取剂用于煤焦油中氮 / 硫芳香

族化合物的脱除,预期萃取效果会有优异表现。

煤焦油中氮 / 硫杂环化合物是煤热解中特有产

物,用途广泛,具有较高的经济价值[6] 。
2000 年以来,ILs 和 DESs 逐渐用于汽柴油中萃

取脱除硫氮化合物研究,但鲜有萃取剂与油品中氮 /
硫化合物的相互作用机制探讨。 因此,笔者以煤焦油

为待分离物,总结了 ILs 和 DESs 对油品中氮 / 硫化合

物萃取分离的研究工作进展和分离机制,以期为 ILs
和 DESs 应用于煤焦油精制提供借鉴。

1　 ILs / DESs 萃取油品中含氮化合物

常见的含氮化合物主要分为碱性含氮化合物

和非碱性含氮化合物,碱性含氮化合物主要有吡

啶,喹啉,异喹啉等,非碱性含氮化合物主要有吡

咯,吲哚和咔唑等,典型的含氮、含硫化合物的结构

及用途见表 1。
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表 1　 煤焦油中典型的氮 /硫芳香族的结构及用途

Table
 

1　 Structures
 

and
 

applications
 

of
 

typical
 

nitrogen /
sulfur-containing

 

aromatic
 

compounds
 

in
 

coal
 

tar
 

名称 结构式 用途

吡啶
除草剂,杀虫剂,染

料,制药中间体

喹啉
杀虫剂,染料,合成

药物

吲哚 香料,医药

咔唑

光电导体,感光材

料,染料,特种油

墨,医药

噻吩 染料,医药,树脂

二苯并噻吩
有机合成,日化,制

药中间体

1. 1　 ILs 萃取油品中含氮化合物

2004—2016 年,ILs 主要对汽油和柴油中含氮化

合物的萃取分离脱除。 2017 年, ZHANG 等[7] 发现

ILs([ Bmim] [ Cl], [ Bmim] [ Br], [ Bmim] [ BF4 ],
[Bpy][Cl]等)对煤焦油中吲哚和咔唑的萃取效率和

选择性更高,ILs 与吲哚和咔唑之间可以形成较高电

负性 的 氢 键。 2019 年 CHEN 等[8] 发 现 [ Bmim ]
[DCN]对煤焦油中咔唑的萃取效果较好,经密度泛

函理论量化计算验证了 ILs
 

与咔唑之间存在较强的

氢键作用。 同年,XU 等[9] 通过 COSMO-SAC 体系建

立了包含 39 种阳离子和 29 种阴离子的 ILs 数据库,
证实 ILs 结构的不同会影响 ILs 与含氮化合物之间氢

键的强弱,进而影响萃取效果。
1. 2　 DESs 萃取油品中含氮化合物

相较于 ILs,利用 DESs 对油品中含氮化合物萃

取分离的起步较晚。 2014 年,HIZADDIN
 

等[10] 运用

COSMO-RS 模型筛选了 94 种不同类型的 DESs 用于

柴油脱氮,发现季铵盐和季膦盐型 DESs 与含氮化合

物之间能形成更强的氢键,脱除效果较好,同时对使

用 DESs 的经济性和生产成本进行了评估,这对 DESs
的选取和工业应用具有一定的指导。 ALI

 

等[11] 则进

一步推进了 DESs 在萃取脱氮方面的应用,发现氢键

供体和受体的双重作用使燃料油中吡啶和咔唑的脱

除效率提升明显。 KUČAN 等[12]则验证了 DESs 黏度

对脱氮效率的影响。
 

以上研究主要集中在二元体系

DESs。 李煜惠[13] 制备出含有结合水的三元混合型

DESs,将其用于吲哚和咔唑的萃取分离,发现结合水

的存在可以显著提高脱氮效率,因为水分子加入有利

于萃取过程溶剂空穴的产生。 与此同时,DESs 萃取

脱氮相平衡研究也在同步进行中。 2016 年,SANDER
等[14]研究了{氯化胆碱 / 尿素+吡啶+正己烷}和{氯

化胆碱 / 丙三醇 + 吡啶 + 正己烷} 的相平衡, 之后

WARRAG 等[15]考察了{正己烷+吡啶+DESs},{正庚

烷+吡啶+DESs},{正己烷+苯并噻唑+DESs},{正庚

烷+苯并噻唑+DESs} 4 个体系的三元液-液平衡数

据,结果均表明 DESs 对油品中的含氮化合物具有良

好的分离作用, DESs 萃取脱氮相平衡的研究使得

DESs 分离含氮化合物的研究体系更加完备。
2020 年,魏贤勇课题组[16] 经过实验对比得到氯

化胆碱 / 丙二酸型 DESs 对煤焦油中含氮化合物的分

离效 果 更 好, 并 发 现 DESs 与 含 氮 化 合 物 之 间

X-H…π 等作用的存在提高了分离效率, 为未来

DESs 应用于煤焦油的分离提供借鉴。

2　 ILs / DESs 萃取油品中含硫化合物

常见的含硫化合物通常也分为 2 类,即活性硫化

物和非活性硫化物,活性硫化物主要有单质硫,硫化

氢,硫醇等,非活性硫化物主要有噻吩,苯并噻吩,二
苯并噻吩等,典型含硫化合物的结构见表 1。
2. 1　 ILs 萃取分离油品中含硫化合物

2001 年,在 BÖSMANN 等[17] 发现 ILs 可以完成

二苯并噻吩的脱除之后,各种类型的 ILs 开始用于油

品脱硫。 有研究指出,阴、阳离子尺寸的不同会导致

脱硫效果的差异,阴离子:Tf2N- >OTf- >PF6
- >BF4

- ,阳
离子:吡啶>咪唑>吡咯烷酮[18] ,这种阴、阳离子萃取

效果的直接比较,为脱硫过程 ILs 的选择提供了参

考。 对于金属卤化物 ILs,铁型 ILs 与锌型 ILs 的脱硫

效果要优于铝型 ILs 和铜型 ILs,这是由于铝 / 铜型

ILs 的黏度较大,不利于萃取过程[19-23] ,而且,金属卤

化物型的 ILs 容易生成 HCl 的问题尚未解决。 有研

究发现,质子型 ILs 活性氢与含硫化合物之间形成的

氢键更强,ILs 的黏度也更低,这使得质子型 ILs 的脱

硫效率明显提高[24-25] ,但质子型 ILs 的制备过程较为

复杂,产品纯度较低,因此,其应用范围不如普通 ILs。
ILs 起初应用在煤脱硫时,常被用作加强氧化脱

硫的一种有效添加剂,而直接利用 ILs 对煤焦油萃取

含硫芳香族化合物的研究鲜有报道。
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2. 2　 DESs 萃取分离油品中含硫化合物

2013 年,LI 等[3] 发现,四丁基氯化铵型 DESs 与

含硫化合物之间的氢键更强,脱硫效果更好。 之后,
JHA 等[26]补充了热力学模型对液-液萃取平衡情况

的影响,进一步完善了 DESs 脱硫体系,常规型 DESs
的脱硫效果获得了肯定。 与此同时,多种新型 DESs
逐渐被开发,甲苯型 DESs 由于苯环结构的存在会提

高与待分离物质之间 π-π 相互作用,能够深度脱除

3-甲基噻吩、苯并噻吩和二苯并噻吩 3 种硫化物[27] 。
由 2. 1 节所述,ILs 也具有较好的脱硫效率,为了将

ILs 和 DESs 的脱硫效果最大化, 2016 年, JIANG
等[28] 将 ILs 作为氢键受体来制备新型的离子液体

DESs,以 1-甲基咪唑和二乙醇胺为氢键受体,丙酸和

硝酸为氢键供体制备出 3 种 DESs 并应用于燃料油

的萃取脱硫,结果发现,离子液体 DESs 黏度降低,稳
定性较好,萃取效率提高明显。 杨楠楠等[29] 则直接

利用咪唑及其衍生物制备 DESs,克服了咪唑型 ILs
中阴、 阳离子静电力的相互作用, 形成了稳定的

DESs,之后应用于油品中二苯并噻吩的脱除,脱硫效

果较好。 可见,ILs 和 DESs 能够协同脱除含硫化合

物。
在实际油品中,氮 / 硫化物通常同时存在,因此,

考察氮 / 硫化物在油品脱除过程中的相互影响具有实

际意义,LIMA 等[30] 利用制备的 4 种 DESs 对含氮化

合物(吡啶和咔唑)和含硫化合物(噻吩和二苯并噻

吩)进行了同时脱除研究,结果发现,氮化物在脱除

过程中稳定性更好。 随着研究的深入,DESs 三元体

系相图的研究也逐渐开展,WARRAG 等[31] 分别考察

了{正辛烷 +噻吩 + DESs} 体系和 { 正己烷 +噻吩 +
DESs}体系,通过相图的变化进一步说明不同类型

DESs 萃取能力的高低。 该团队近期又发表了 DESs
萃取脱硫脱氮化合物体系参数的研究[32] ,为以后利

用相图考察 DESs 萃取分离过程提供了借鉴。 同时,
DESs 对硫化氢的脱除也具有良好的效果[33] 。 可见,
DESs 对活性硫化物和非活性硫化物均表现出良好的

脱硫能力。 但是,同 ILs 一样,DESs 用于煤焦油中含

硫化合物的分离鲜有报道。

3　 ILs / DESs 的回收再生以及氮 /硫化合物萃
取效果的比较

　 　 有效回收 ILs / DESs 使得氮 / 硫化合物萃取分离

工艺更加完整。 目前, 反萃取法广泛应用于 ILs /
DESs 的回收再生。 对于 ILs, 常见的反萃取剂有

水[23] ,甲基叔丁基醚[34] ,环戊烷[35] 等。 对于 DESs,
常见的反萃取剂有正己烷[36] ,乙酸乙酯[37] ,四氯化

碳[38]等。 以上研究均表明,ILs 和 DESs 再生后,其萃

取能力几乎完全恢复,因此,可以利用循环再生的

ILs / DESs,对氮 / 硫化合物进行多次萃取,以提高产品

纯度。 图 1 为 ILs 和 DESs 对模拟油中吡啶[1,7,11,39] 、
喹啉[2,39-41] 、吲哚[7,13,30,42] 、咔唑[1,2,7,30] 、噻吩[43-45] 和

二苯并噻吩[26-27,46-47] 多次萃取效果的比较,可以看

出,DESs 的脱除效果优于 ILs,更具潜力。 但是,实际

应用中,真实油品的组成更复杂,组分间相互影响因

素更多,因此,对 ILs / DESs 萃取分离的作用机制要有

明确的归类认知,才能实现针对性的精准分离。

图 1　 ILs / DESs 萃取含氮 / 硫化合物效果比较

Fig. 1　 Comparison
 

of
 

extraction
 

N / S-containing
 

aromatics
 

with
 

ILs / DESs

4　 ILs / DESs 萃取油品中含氮 /硫化合物的作
用机制

　 　 煤焦油中含有质量分数为 0. 6% ~ 1. 1%的氮,
0. 1% ~ 0. 4%的硫,多以氮 / 硫杂环化合物形式存在,
主要有咔唑,二苯并噻吩以及少量的吲哚,吡咯,苯并

噻吩,噻吩等。 氮 / 硫杂环化合物单体利用价值高,对
后续煤焦油的进一步加工影响也较大。 因此,对 ILs /
DESs 与氮 / 硫化合物之间相互作用的归纳与总结,有
利于发展煤焦油加工精制工艺。
4. 1　 氢　 　 键

氢键作为 ILs / DESs 萃取分离的主要动力,对氮 /
硫化合物分离效率的提升尤为重要。 ILs / DESs 与待

分离物之间形成的氢键属于分子间氢键,如图 2 所

示,影响其相互作用的主要因素有:质子给予体的酸

度,质子接受体的电负性,萃取剂取代基大小及操作

温度等。 ①
 

对于质子供体的酸度,其酸度越强,提供

质子的能力增强,与待分离物质之间形成的氢键较

强,有利于分离效率的提高;过低的酸度会导致萃取

剂与待分离物质之间的亲和力不足,萃取效果不明

显。 但过高的酸度可能导致萃取剂本身发生化学变

化,改变自身的物理化学性质[11] ,因此,要在合适范

围内提升质子供体的酸度才能获得良好的分离效果;
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②
 

质子受体通常是电负性较大的原子,或具有较高

电子云密度的物质。 卤素原子的电负性较大,形成氢

键的作用较强,价格较低,当前,Cl,Br 型 ILs / DESs 应

用更多些[48-49] ;③
 

对于萃取剂上取代基的大小,取
代基越大,产生的空间位阻也越大,不利于与待分离

物质之间氢键的形成。 比如,ILs 所接的烷基链较短

时,空间位阻小,萃取效率提高明显[50] ;④
 

对于温

度,一般情况下,温度升高,氢键作用会变弱,氢键数

目会减少,萃取效率降低,但目前温度与萃取分离效

率之间的定量关系并不明确。

图 2　 [Bmim][Cl]与吲哚和咔唑之间的氢键作用[7]

Fig. 2　 H-bond
 

among[Bmim][Cl],indole
 

and
 

carbazole[7]

此外,X-H…π 键也被认为是氢键的一种,此时

的 π 键由于具有较高电子云密度,作为质子接受体

而存在,有研究则充分利用了 DESs 与咔唑和喹啉分

子之间形成的 X-H…π 键进行萃取分离,如图 3 所

示[16] ,发现分离效率明显提高。
4. 2　 π-π相互作用

由于煤焦油中氮 / 硫化合物主要以芳香杂环的形

式存在,因此,萃取剂与待分离物质之间的 π-π 作用

在萃取分离的过程中有着不可或缺的作用。 影响 π-
π 相互作用的主要因素有:萃取剂中环共轭体系的存

在与否,萃取剂取代基吸 / 供电子能力,萃取剂本身溶

剂化作用的影响,金属离子的 π
 

络合作用以及操作

图 3　 DESs 与咔唑和喹啉之间的相互作用[16]

Fig. 3　 Interaction
 

among
 

DESs,carbazole
 

and
 

quinoline[16]

温度等。 ①
 

若萃取剂本身存在环共轭体系的物质,
此时与待分离物质之间形成的 π-π 相互作用较强,
会提高萃取分离效率。 比如,芳香族的引入,会增强

DESs 与待分离物质之间的 π -π 作用,提高分离效

率;②
 

π-π 作用主要是静电效应,而非一种短程效

应[51] ,因此,取代基的吸 / 供电子能力会直接影响环

上电子云密度的大小,进而影响 π-π 相互作用。 吸

电子基使环上电子云密度减小,供电子基使环上电子

云密度增加。 当萃取剂中存在吸电子基团时,有助于

体系的稳定,对 π-π 作用比较有利,可以提高萃取分

离效率[1,52] ;③
 

萃取剂本身对待分离物质的溶剂化

作用是不可忽视的,溶剂的极性会影响物质在溶液中

的存在形态,可能使待分离物质形成折叠态或展开

态,而展开态会提供更大的 π-π 作用位点,提高萃取

效率,但是溶剂化对分离效率的影响鲜有报道;④
 

金

属离子与待分离物质之间由于发生了 π
 

络合的作

用,使得分离效率有所提高,但是金属离子的存在会

增大萃取剂黏度,不利于萃取分离的传质过程[19-20] ;
⑤

 

当温度较低时,π-π 相互作用以面面平行构型为

主;随着温度升高,构型会由面面平行逐渐变为边面

堆积,甚至破坏 π-π 相互作用。 目前鲜见关于萃取

分离过程中操作温度与 π-π 构型关系的报道。
相较于氢键的作用,目前对溶剂萃取分离过程中

π-π 作用的探究还不够全面,因此,利用萃取剂与待

分离物质之间的 π-π 作用进行萃取分离,需要更加

深入的理论指导。
4. 3　 其他因素

除了氢键,X-H…π 和 π-π 作用之外,ILs / DESs
宏观体系黏度的大小,也会直接影响萃取分离传质效

率,黏度较大,传质阻力增强,虽然金属离子型 ILs 的

黏度较大,但是,可以将 ILs 中阴阳离子之间的静电

力转变为较弱的范德华力,来降低 ILs 的黏度,大幅

度提高分离效率[22] 。 同时,在 DESs 中引入第 3 组

分,可以削弱原来 DESs 中的力场分布,使溶剂结构

变得更加松散,有利于萃取过程中溶剂空穴的产生,
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从而提高分离效率[13] 。
待分离物质体系的碱性与否,也会影响萃取行

为,碱性较强的体系,DESs 的分离行为可能从氢键的

化学行为转变为酸碱之间的相互作用。 因此,有研究

对于碱性含氮化合物与非碱性含氮化合物的萃取行

为进行了比较,发现,对于碱性含氮化合物萃取原理

为酸碱萃取,对于非碱性含氮化合物来说,极性萃取

行为则是主要机制[2] 。

5　 结语与展望

ILs 和 DESs 作为绿色溶剂,可以萃取油品中氮 /
硫化合物,ILs 和 DESs 与氮 / 硫化合物之间的氢键,
X-H…π,π-π 相互作用是萃取分离的主要动力。 对

于氢键来说,氢键供体、受体的性质以及萃取剂取代

基的大小,均会影响氢键的强弱;对于 π -π 作用来

说,萃取剂中环共轭体系的存在与否,取代基的吸 / 供
电子能力以及金属离子 π 络合作用,均会影响 π-π
相互作用。 今后应着重在以下几方面探讨研究,以提

高并改进 ILs 和 DESs 对含氮、硫化合物萃取分离过

程。
(1)萃取过程中温度的影响,目前并无操作温度

与氢键,π-π 相互作用之间定量关系的描述。
(2)真实油品中化合物组成结构复杂,既有脂肪

烃、芳烃、还存在醚类、酯类、不同杂原子的芳香族化

合物,它们之间干扰严重。 利用 ILs / DESs 对真实油

品中氮 / 硫化合物进行分离时,应尽量排除这些化合

物干扰。
(3)ILs 和 DESs 目前多应用于汽柴油中氮 / 硫化

合物的脱除,对组成组分更为复杂的煤焦油中氮 / 硫
化合物萃取出高附加值化学品、并有效与芳烃分离的

研究较少。
因此,未来需要借助数学模型,建立更为合理的

萃取分离体系,对组分繁多、基团种类复杂的煤焦油

进行精准分离,获得含量少但有价值的化学品或中间

体。
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