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Модель eNRTL [1] широко используется для описания термодинамических свойств растворов электролитов в водно-органических системах. Одним из основных ее преимуществ является возможность прогноза равновесий в сложных системах с помощью параметров только бинарных взаимодействий. Достоверность рекомендуемых значений в значительной степени зависит от качества и количества входных данных, использованных для нахождения этих параметров. Повысить прогнозирующую способность модели можно за счет совместной обработки всех экспериментальных данных о термодинамических свойствах и фазовых равновесиях в интересующей системе. Примером подобной компиляции для систем соль – спирт – вода является работа [2], в которой для описания свойств растворов использована модель UNIQUAC. 
Нами были проведены аналогичные расчеты с моделью eNRTL. Результаты расчетов проиллюстрированы в настоящей работе на примере системы H2O-1-C4H9OH-NaCl. В отличие от многочисленных предыдущих исследований получен единый набор температурно-зависимых параметров, которые удовлетворительно описывают следующие экспериментальные данные по бинарным подсистемам: T-x-y, P-x-y, P-x-диаграммы и область расслаивания в системе вода-1-бутанол; среднеионные коэффициенты активности хлорида натрия при разных температурах, осмотические коэффициенты, давление паров воды в системе вода-хлорид натрия. В тройной системе вода-1-бутанол-хлорид натрия воспроизведено: жидкофазное расслаивание, растворимость соли и среднеионный коэффициент активности NaCl в смешанном растворителе.
Расчеты фазовых диаграмм проводились с помощью программ PhDi и TernAPI, разработанных в лаборатории химической термодинамики МГУ.
Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (гранты № 08-03-00506-а и 09-03-01066-а). 
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