Термодинамическое моделирование систем

вода – хлорид калия и вода – н‑бутанол – хлорид калия
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Изучение диаграмм состояний многокомпонентных систем играет огромную роль, как в чисто прикладных задачах, так и при фундаментальных исследованиях. Имеющиеся экспериментальные данные зачастую разрознены и противоречивы. Поэтому актуально создание термодинамических моделей, позволяющих проводить их согласование, а также экстраполяцию на неизученные области диаграммы. 

Целью настоящей работы была оптимизация параметров бинарного взаимодействия модели eNRTL (electrolyte NonRandom Two-Liquid) для двойных подсистем H2O‑KCl и KCl-н-бутанол тройной системы H2O-н-бутанол-KCl и построение её фазовой диаграммы с использованием полученных параметров. 
В качестве исходных данных в случае системы H2O‑KCl были использованы значения среднеионных коэффициентов активностей KCl и осмотических коэффициентов воды при t=0–100°С и m=10-3–5 моль/кг, а для системы KCl-н-бутанол – границы купола расслаивания в тройной системе H2O-н-бутанол-KCl при T=298.15 K. Полученные параметры eNRTL хорошо согласуются с имеющимися экспериментальными данными по бинарным подсистемам. Были получены следующие значения параметров: τKCl/H2O = -6.12+2063.23/Т, τH2O/KCl = -87.21+22025.62/Т (α = 0.1); τKCl/н-бутанол = 4.217, τн-бутанол/KCl = -12.455 (α = 0.2).
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Рис. 1. Фазовая диаграмма системы H2O‑н‑бутанол‑KCl при T=298.15 K

	Рассчитанная на основе полученных параметров eNRTL фазовая диаграмма тройной системы при T=298.15 K показана на рис. 1. Параметры для системы H2O-н-бутанол были взяты из работы [1]. Расчётная диаграмма согласуется с экспериментальными данными по фазовым равновесиям. 
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