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Сверхкритическая жидкостная экстракция — это технология разделения, которая может применяться для очистки и кристаллизации термически неустойчивых нелетучих фармацевтических препаратов. Использование сверхкритических флюидов для экстракции основано на высокой растворяющей способности различных сжатых газов, которая может быть сравнимой с таковой у жидких органических растворителей. Растворимость веществ в них заметно изменяется в околокритической области при небольших изменениях температуры и давления. 

Диоксид углерода экологически безопасен, химически инертен, не горюч и нетоксичен, обладает относительно низким критическим давлением и критической температурой, поэтому его очень часто используют для сверхкритической жидкостной экстракции. Однако из-за неполярности CO2 в нем плохо растворяются полярные органические соединения. Их растворимость можно повысить добавлением полярного сорастворителя, например, этанола.
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Цель работы — построение термодинамической модели, позволяющей описать растворимость аспирина в сверхкритическом диоксиде углерода с добавлением этанола. При моделировании использовалось кубическое уравнение состояния Пенга – Робинсона с правилом смешения Ван-дер-Ваальса и уравнение состояния CPA (Cubic plus Association). Сначала с их помощью были воспроизведены термодинамические свойства CO2 и этанола, а затем построена p-x-y диаграмма двойной системы CO2 – этанол при p = 0.1–10 MPa и T = 291–323 K. Затем с помощью полученной модели Пенга – Робинсона была рассчитана растворимость аспирина в смеси CO2 – этанол при 313.15 K и 318.15 K и p = 8–40 MPa, полученные значения согласуются с экспериментальными. На рис. 1 показана расчётная и экспериментальная растворимость аспирина в системе CO2 – этанол при T = 318.15 K. 
Рис. 1. Растворимость аспирина в системе CO2 – этанол (мольная доля этанола 3%) при T = 318.15 K, y2 – мольная доля аспирина. Линия – расчёт с помощью модели Пенга – Робинсона, точки – экспериментальные данные.
