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Fig. S1 The NBO partial charges of (a) [BMIM][HSO4]-indole and (b) [BMIM][HSO4]-quinoline
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Fig. S2 The bond paths and bond critical points of (a) [BMIM][HSO4]-indole and (b) [BMIM][HSO4]-quinoline
Table S1 Some donor-acceptor interactions in [BMIM][HSO4]-indole and [BMIM][HSO4]-quinoline and their second order perturbation stabilization energies, E(2) (kcal/mol)
	Donor
	Acceptor
	E(2)
(kcal/mol) 
	Donor
	Acceptor
	E(2)
(kcal/mol) 

	[BMIM][HSO4]-indole

	(S2-O4)
	*(N38-H44)
	0.06
	( S2-O4)
	*( C41-C42)
	0.05

	(S2-O4)
	*(C41-H46)
	0.44
	( S2-O4)
	*(C42-H47)
	0.85

	(S2-O5)
	*( C41-C42)
	0.11
	( S2-O5)
	*(C41-H46)
	0.58

	(S2-O5)
	*(C42-H47)
	2.04
	LP(O1)
	*(N38-H44)
	19.45

	LP(O1)
	*(C41-H46)
	0.05
	*(C41-C42)
	*(C23-H29)
	0.08

	LP(O3)
	*(C32-C33)
	0.15
	LP(O3)
	*(C32-H35)
	2.71

	LP(O3)
	*(N38-H44)
	0.07
	*(O1-S2)
	*(N38-H44)
	1.95

	*(O1-S2)
	*(C40-H45)
	0.15
	*(O1-S2)
	*(C41-H46)
	0.86

	*(O1-S2)
	*(C42-H47)
	0.55
	*(S2-O3)
	*(C32-H35)
	0.17

	*(S2-O3)
	*(C41-H46)
	0.20
	*(S2-O3)
	*(C42-H47)
	0.13

	(N7-C9)
	*(C32-C34)
	0.07
	(N7-C9)
	*(C42-H47)
	0.13

	(C8-C11)
	*(C32-C34)
	0.13
	(C8-C11)
	*(C37-C40)
	0.14

	(C8-H14)
	*(C41-H46)
	0.17
	(C10-H16)
	*(C42-H47)
	0.12

	(C10-H17)
	*(C32-C34)
	0.12
	(C10-H17)
	*(C32-H35)
	0.06

	(C18-H25)
	*(C41-C42)
	0.20
	(C19-C23)
	*(C41-H46)
	0.20

	(C19-C23)
	*(C42-H47)
	0.11
	(C23-H31)
	*(C41-H46)
	0.08

	(C23-H31)
	*(C42-H47)
	0.08
	LP(N12)
	*(C32-C34)
	0.10

	*(N7-C9)
	*(C32-C34)
	0.18
	*(N7-C9)
	*(C41-C42)
	0.08

	*(N7-C9)
	*(C42-H47)
	0.08
	*( C8-C11)
	*(C32-C34)
	0.49

	*(C8-C11)
	*(C37-C40)
	1.13
	*(C8-C11)
	*(C41-C42)
	0.11

	(C32-H35)
	*(O3-H6)
	0.07
	(N38-C42)
	*(O1-S2)
	0.27

	(N38-C42)
	*(O3-H6)
	0.08
	(N38-H44)
	*(O1-S2)
	0.26

	(C41-C42)
	*(O1-S2)
	0.28
	(C41-C42)
	*(O3-H6)
	0.18

	(C42-H47)
	*(O1-S2)
	0.81
	(C42-H47)
	*(O3-S2)
	0.13

	(C42-H47)
	*(O3-H6)
	0.52
	LP(N38)
	*(O1-S2)
	0.07

	*(C41-C42)
	*(O1-S2)
	0.47
	*(C41-C42)
	*(O3-S2)
	0.80

	*(C41-C42)
	*(O3-H6)
	0.09
	(C32-C33)
	*(O8-H11)
	0.07

	(C32-C33)
	*(C10-C13)
	0.07
	(C32-C33)
	*(C10-C17)
	0.21

	(C32-C33)
	*(C11-N12)
	0.14
	 (C32-H35)
	*(C10-H17)
	0.10

	(C33-C36)
	*(C8-C11)
	0.57
	(C33-C36)
	*(C8-H14)
	0.09

	(C33-C36)
	*(C10-C13)
	0.07
	(C33-H39)
	*(C8-C11)
	0.10

	(C33-H39)
	*(C10-C13)
	0.13
	(C33-H39)
	*(C10-H17)
	0.40

	(C33-H39)
	*(C11-N12)
	0.14
	(C37-C40)
	*(C8-C11)
	0.09

	(C37-C40)
	*(C10-H17)
	0.09
	(N38-C42)
	*(N7-C8)
	0.13

	(N38-C42)
	*(N7-C10)
	0.11
	(N38-C42)
	*(C8-C11)
	1.99

	(N38-C42)
	*(C9-H15)
	0.84
	(N38-C42)
	*(C10-C13)
	2.51

	(N38-C42)
	*(C10-H16)
	0.19
	(N38-C42)
	*(C10-H17)
	4.72

	(N38-C42)
	*(C11-N12)
	3.86
	(N38-C42)
	*(C11-H20)
	0.16

	(N38-C42)
	*(C23-H29)
	0.05
	(C41-C42)
	*(N7-C8)
	0.12

	(C41-C42)
	*(C8-C11)
	3.40
	(C41-C42)
	*(C9-H15)
	1.42

	(C41-C42)
	*(C10-C13)
	3.96
	(C41-C42)
	*(C10-H16)
	0.42

	(C41-C42)
	*(C8-C11)
	9.40
	(C41-C42)
	*(C11-N12)
	5.33

	(C41-C42)
	*(C23-H29)
	0.06
	(C41-C42)
	*(N7-C10)
	0.07

	(C41-C42)
	*(C8-C11)
	0.21
	(C41-C42)
	*(C11-N12)
	0.08

	(C41-C42)
	*(C10-H20)
	0.12
	( C41-C42)
	*(C18-H25)
	0.44

	(C41-C42)
	*(C18-H26)
	0.07
	(C42-H47)
	*(N7-C8)
	0.53

	(C42-H47)
	*(N7-C10)
	0.27
	(C42-H47)
	*(C8-C11)
	10.42

	(C42-H47)
	*(C9-H15)
	4.30
	(C42-H47)
	*(C10-C13)
	12.75

	(C42-H47)
	*(C10-H16)
	1.23
	*(C41-C42)
	*(C23-H30)
	0.08

	(C42-H47)
	*(C11-N12)
	18.47
	(C42-H47)
	*(C11-H20)
	0.07

	(C42-H47)
	*(C8-H25)
	0.07
	(C42-H47)
	*(C23-H29)
	0.23

	(C42-H47)
	*(C23-H30)
	0.17
	*(C32-C34)
	*(C10-C13)
	0.05

	*(C37-C40)
	*(C8-C11)
	0.15
	*(C37-C40)
	*(C9-H15)
	0.09

	*(C37-C40)
	*(C10-C13)
	0.22
	*(C37-C40)
	*(C10-H17)
	0.53

	*(C37-C40)
	*(C11-N12)
	0.29
	*(C37-C40)
	*(C11-H20)
	0.05

	*(C41-C42)
	*(N7-C8)
	0.26
	*(C41-C42)
	*(N7-C10)
	0.34

	*(C41-C42)
	*(C8-C11)
	1.85
	*(C41-C42)
	*(C9-H15)
	1.19

	*(C41-C42)
	*(C10-C13)
	3.01
	*(C41-C42)
	*(C10-H16)
	0.25

	*(C41-C42)
	*(C10-H17)
	3.92
	*(C41-C42)
	*(C11-N12)
	4.60

	*(C41-C42)
	*(C11-H20)
	0.55
	*(C41-C42)
	*(C18-H25)
	0.08

	*(C41-C42)
	*(C18-H26)
	0.06
	
	
	

	[BMIM][HSO4]-quinoline

	(S2-O5)
	*(C45-H48)
	0.08
	(S2-O6)
	*(C45-H48)
	0.16

	LP(O1)
	*(C38-H44)
	1.20
	LP(O1)
	*(C34-C38)
	0.06

	LP(O1)
	*(C38-C42)
	0.23
	LP(O5)
	*(C32-C33)
	0.26

	LP(O5)
	*(C32-H35)
	1.86
	LP(O5)
	*(C38-H44)
	0.84

	LP(O5)
	*(C38-C42)
	0.08
	LP(O5)
	*(C38-C42)
	0.05

	*(S2-O5)
	*(C32-H35)
	0.95
	(C7-H14)
	*(C45-H48)
	0.11

	(C7-H17)
	*(C32-C33)
	0.12
	(C13-H21)
	*(C32-C33)
	0.28

	(C18-H26)
	*(C38-C42)
	0.10
	*(N3-C8)
	*(C38-C42)
	0.12

	*(C7-C11)
	*(C32-C33)
	0.08
	*(C7-C11)
	*(N41-C45)
	0.13

	(C32-C32)
	*(C7-C11)
	0.26
	(C32-C32)
	*(C9-H16)
	0.10

	(C32-C32)
	*(C9-H17)
	0.13
	(C32-C32)
	*(C13-H21)
	0.23

	(C32-H35)
	*(C9-H17)
	0.13
	(C33-H39)
	*(C13-H21)
	0.06

	(C36-C40)
	*(C7-H14)
	0.40
	(C36-C40)
	*(C7-C11)
	0.11

	(C38-C42)
	*(C7-C11)
	0.31
	(C38-C42)
	*(C18-H25)
	0.10

	(N41-C45)
	*(C18-H24)
	0.08
	(N41-C45)
	*(C19-H28)
	0.19

	(N41-C45)
	*(C23-H31)
	0.22
	(N41-C45)
	*(C7-C11)
	0.37

	(N41-C45)
	*(C9-C13)
	0.06
	(N41-C45)
	*(C11-H20)
	0.11

	(N41-C45)
	*(C18-H24)
	0.22
	(N41-C45)
	*(C19-H28)
	0.50

	(N41-C45)
	*(C23-H30)
	0.06
	(N41-C45)
	*(C23-H31)
	0.57

	(C42-C45)
	*(C9-C13)
	0.05
	(C42-C45)
	*(C11-H20)
	0.07

	(C42-C45)
	*(C18-H24)
	0.21
	(C42-C45)
	*(C19-H28)
	0.50

	(C42-C45)
	*(C23-H30)
	0.05
	(C42-C45)
	*(C23-H31)
	0.56

	(C45-H48)
	*(C9-C13)
	0.12
	(C45-H48)
	*(C11-H20)
	0.07

	(C45-H48)
	*(C18-H24)
	0.49
	(C45-H48)
	*(C19-H27)
	0.07

	(C45-H48)
	*(C19-H28)
	1.06
	(C45-H48)
	*(C23-H29)
	0.05

	(C45-H48)
	*(C23-H30)
	0.12
	(C45-H48)
	*(C23-H31)
	1.19

	(C32-C33)
	*(C13-H21)
	0.10
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