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Фазовые равновесия являются основой многих методов разделения, очистки и анализа состава смесей и находят широкое применение в различных областях науки и промышленности. Особенно интересны многокомпонентные реакционные системы, так как они представляют собой модели технологических цепочек производства различных промышленно значимых веществ. В частности, равновесия жидкость-жидкость в системах типа карбоновая кислота - спирт - сложный эфир - вода представляют собой перспективный объект исследования, так как многие промышленно важные сложные эфиры получают путём проведения реакции этерификации: информация о составах сосуществующих фаз позволяет подобрать наиболее оптимальные условия проведения реакции с точки зрения ресурсо- и энергозатрат.
В рамках работы проведено исследование фазовых равновесий жидкость-жидкость в четверной системе уксусная кислота - амиловый спирт - амилацетат - вода при политермических условиях (20℃ - 50℃). Полученные данные были сопоставлены с результатами, представленными в литературе по данной системе [1]. Проведен также сравнительный анализ составов жидких фаз для смесей подобного типа [2-4].
Вместе с тем моделирование фазовых равновесий в многокомпонентных системах сегодня является перспективной областью исследований наряду с экспериментальным изучением. В работе проведено сравнение применимости популярных моделей NRTL, UNIFAC, UNIQUAC к системам типа кислота - спирт - эфир - вода. Также сделана попытка применить для этих целей метод искусственных нейронных сетей, привлекающий в последнее время большой интерес в приложении к различным областям физики и химии [5].
Благодарности
Работа выполнена при финансовой поддержке Российского научного фонда (проект № 20-73-10007) и Российского Фонда Фундаментальных Исследований (проект № 19-03-00375). Авторы благодарят проф. А.М. Тойкка (Санк-Петербургский государтвенный университет) и А.В. Петрова (Санкт-Петербургский государственный университет) за помощь в применении метода искусственных нейронных сетей к равновесиям жидкость-жидкость.
Литература
1. Maria Toikka, Victoria Vernadskaya, Artemiy Samarov. Solubility, liquid-liquid equilibrium and critical states for quaternary system acetic acid – n-amyl alcohol – n-amyl acetate – water at 303.15 K and atmospheric pressure, Fluid Phase Equilibria. Vol. 471 (2018) P. 68-73.
2. Maya Trofimova, Maria Toikka, Alexander Toikka. Solubility, liquid-liquid equilibrium and critical states for the quaternary system acetic acid – ethanol – ethyl acetate – water at 293.15 K, Fluid Phase Equilibria. Vol. 313 (2012) P. 46-51.
3.Maria Toikka, Artemiy Samarov, Alexander Toikka.Solubility, liquid-liquid equilibrium and critical states for the system acetic acid – n-propanol – n-propyl acetate – water at 293.15 K, Fluid Phase Equilibria. Vol. 375 (2014) P. 66-72.
4. Artemiy Samarov, Maria Toikka, Alexander Toikka. Liquid-liquid equilibrium and critical states for the system acetic acid – n-butanol – n-butyl acetate – water at 308.15 K, Fluid Phase Equilibria. Vol. 385 (2015) P. 129-133.
5 H.E. Reynel-Avila, A. Bonilla-Petriciolet, J.C. Tapia-Picazo. An artificial neural network-based NRTL model for simulating liquidliquid equilibria of systems present in biofuels production, Fluid Phase Equilibria. Vol. 483 (2019) P. 153-164.
