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В работе методом молекулярной динамики (МД) изучено влияние растворителя на кинетику и термодинамику реакции ассоциации ионов Li+ и O2-. Данная реакция является одной из промежуточных стадий реакции восстановления кислорода, происходящей при разрядке Li-воздушных батарей. Задача актуальна c точки зрения объяснения экспериментов по влиянию растворителя на энергоемкость и долговечность Li-воздушных батарей, и поиска возможностей дальнейшего улучшения их характеристик. Рассмотрены два электролита (ацетонитрил, диметилсульфоксид) с различными донорными числами (DN=14, 30 соответственно). Были получены потенциалы средней силы в зависимости от расстояния между ионами в исследуемых растворителях. Расчет показал, что энергия активации реакции ассоциации ионов Li+ и O2- в диметилсульфоксиде в ~2 раза больше, чем в ацетонитриле. Данный результат коррелирует с экспериментальными данными об увеличенном времени жизни O2- в растворителях с большим донорным числом. Также произведен анализ влияния на потенциал средней силы учета электронной поляризации и использования различных силовых полей. Исследована устойчивость сольватных оболочек ионов Li+. Характерное время нахождения молекул диметилсульфоксида в первой координационной сфере иона Li+ составляет 2.5 нс, что на 2 порядка превышает аналогичное время для молекул ацетонитрила. Данное обстоятельство показывает, что ион Li+ значительно лучше сольватирован в диметилсульфоксиде, чем в ацетонитриле.
Вычисления выполнены на суперкомпьютерах МВС-100K и МВС-10П (МСЦ РАН). 
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