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В связи с необходимостью анализа экспериментальных данных, полученных в ходе исследований экстракционных равновесий, нами был разработан программный комплекс EXTREQ-2 [1] для математического моделирования изотерм экстракции в многокомпонентных системах. С использованием EXTREQ-2 были исследованы изотермы экстракции соляной, азотной и серной кислот смесями ди-2-этилгексилфосфорной кислоты (Д2ЭГФК) с солями метилтриалкиламмония (МТАА) в толуоле. Результаты математического моделирования этих систем представлены в табл. 1. Отклонение модельных кривых от экспериментальных данных оценивали с помощью трех критериев: относительной ошибки (R), минимального среднеквадратичного отклонения (SSE) и остаточной дисперсии (δR2).

Таблица 1. Результаты математического моделирования изотерм экстракции минеральных кислот смесями Д2ЭГФК с солями МТАА
	Состав органической фазы
	ln(KT)
	H1
	R,% 
	SSE
	δR2

	Экстракция HCl смесью 0.55М Д2ЭГФК и 0.55М хлорида MTAA

	(RO)2P(O)O(R4N)∙HCl
	5.46
	9.77
	1.69
	8.03×10-3
	6.69×10-4

	(RO)2P(O)OH∙HCl
	0.88
	7.86
	
	
	

	(R4N)Cl∙HCl
	-3.63
	4.69
	
	
	

	HCl
	-3.54
	11.76
	
	
	

	Экстракция HNO3 смесью 0.57М Д2ЭГФК и 0.57М нитрата MTAA

	(RO)2P(O)O(R4N)∙HNO3
	4.91
	-3.83
	2.26
	1.35×10-2
	1.04×10-3

	(RO)2P(O)O(R4N)∙NO3-
	3.08
	-0.53
	
	
	

	HNO3
	-2.37
	5.99
	
	
	

	Экстракция H2SO4 смесью 0.53М Д2ЭГФК и 0.53М сульфата MTAA

	(RO)2P(O)O(R4N)∙H2SO4
	-1.77
	-4.06
	2.41
	7.78×10-3
	7.07×10-4

	(RO)2P(O)O(R4N)∙HSO4-
	2.44
	6.49
	
	
	

	H2SO4
	0.08
	7.40
	
	
	


Для каждой из исследованных систем были вычислены термодинамические константы экстракции (KT) и параметры гидратации (H1).
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