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 Актуальность исследования межфазной структуры ионных жидкостей обуславливается перспективами их использования в электрохимических приложениях. Ранее в экспериментах наблюдался эффект двумерного упорядочения электросорбированных ионов ионных жидкостей. Однако факторы, определяющие данный эффект, изучены не до конца. В данной работе с помощью компьютерного моделирования методом молекулярной динамики исследовалось влияние поверхностного заряда и кристаллографических граней на межфазную структуру ионной жидкости тетрафторборат 1-бутил-3-метилимидазолия ([BMIM][BF4]), а также двухмерный порядок анионов [BF4]-. Поверхностная плотность заряда изменялась в диапазоне -70÷70 мкКл /см2. В качестве поверхностей рассмотрены монокристаллические поверхности золота (001) и (111), а также модельная бесструктурная поверхность. Получено распределение концентраций [BMIM]+ и [BF4]– вблизи исследуемых поверхностей для различных плотностей заряда. Двухмерный порядок ионов [BF4]– охарактеризован с помощью центросимметричного и углового параметра порядка. Моделирование показывает влияние кристаллографических граней на двумерную упорядоченность анионов и их ориентацию относительно поверхности. На положительно заряженной поверхности (001) и (111) при максимально плотной поверхностной упаковке анионов наблюдается формирование квадратной и треугольной молекулярной решетки соответственно. При этом анионы ориентируются двумя и тремя атомами фтора к поверхности (001) и (111) соответственно. На модельной бесструктурной поверхности золота дальний порядок ионов [BF4]–  не наблюдается.
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