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Трехкомпонентные системы вода – органический растворитель – соль находят широкое применение в различных областях химии. Физико-химическое моделирование подобных систем позволяет в дальнейшем рассчитывать коэффициенты разделения для смесей различных составов в широком диапазоне температур. Целью данной работы было экспериментальное и расчетно-теоретическое изучение равновесий жидкость – жидкость и жидкость – твердая фаза в системах NaCl(KCl) – C4H8O – H2O.  

Экспериментальная часть работы включала определение составов равновесно сосуществующих фаз в области расслаивания трехкомпонентных растворов при температуре 298 K и построение фрагментов фазовых диаграмм с нанесенными коннодами.
В расчётной части работы для описания энергии Гиббса трехкомпонентных растворов были выбраны три термодинамические модели: NRTL и расширенные варианты – eNRTL [1] и eUNIQUAC [2], которые обычно используют для растворов электролитов. Недостающие бинарные параметры взаимодействия для систем тетрагидрофуран-соль рассчитывались по полученным нами данным для тройных систем и известным из литературы фазовым диаграммам и термодинамическим свойствам растворов систем вода-тетрагидрофуран и вода-соль. При построении фазовых диаграмм  использовался метод выпуклых оболочек энергии Гиббса [3] системы. Проведено сравнение результатов расчетов фазовых равновесий с использованием разных моделей.
Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (гранты 09-03-01066-а и 08-03-00506-а).
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