Семинар 3. (Уравнения состояния бинарных систем)

Внимание всем! Результаты ваших расчетов нужно проверить в программе PE (Phase Equilibria), которую можно бесплатно загрузить.
3.1 Для системы GeCl4-AsCl3 по данным T-XY зависимости (см. табл.), выберите уравнение состояние, оптимизировав его параметры. Дополнительные экспериментальные данные можно взять из [2h]. 

Табл. T-XY, P=0.96 атм.

	T,K
	Y(GeCl4)
	T,K
	Y(GeCl4)
	T, K
	X(GeCl4)
	T, K
	X(GeCl4)
	T, K
	X(GeCl4)

	357.9
	0.94
	373.8
	0.70
	402.05
	0.01
	374.33
	0.24
	357.35
	0.91

	359.5
	0.92
	377.6
	0.63
	395.57
	0.03
	370.76
	0.32
	356.78
	0.96

	363.3
	0.85
	381.8
	0.56
	392.68
	0.04
	368.11
	0.38
	356.04
	0.99

	367.2
	0.80
	385.0
	0.50
	385.47
	0.09
	364.02
	0.53
	 
	 

	367.7
	0.79
	392.7
	0.31
	381.56
	0.13
	359.20
	0.78
	 
	 

	369.9
	0.75
	396.5
	0.21
	378.47
	0.18
	358.03
	0.85
	 
	 


3.5 По экспериментальным данным P-XY зависимости (см. табл.) для системы изопропиловый спирт (C3H8O) - 2,2,4-триметилпентан (C8H18) выберите модель уравнения состояния, оптимизировав её параметры, рассчитайте коэффициенты активности компонентов в жидкой фазе при T=298.15, 358.15 K. 

Табл. T-XY зависимость, P=1 атм

	T, C
	X(C3H8O)
	Y(C3H8O)
	 
	T, C
	X(C3H8O)
	Y(C3H8O)

	99.2
	1
	1
	 
	77.8
	0.483
	0.398

	93.5
	0.971
	0.823
	 
	77.6
	0.387
	0.37

	89.4
	0.942
	0.707
	 
	77.3
	0.3235
	0.3455

	83.6
	0.879
	0.565
	 
	78.1
	0.2
	0.28

	80.2
	0.77
	0.474
	 
	78.4
	0.122
	0.22

	79.1
	0.669
	0.445
	 
	80.2
	0.0425
	0.105

	78.6
	0.6095
	0.427
	 
	82.2
	0
	0


3.6 Для системы 1-бутанол–вода по данным P-XY, T-XY зависимостям выберите модель уравнения состояния, оптимизировав её параметры, рассчитайте фугитивности 1-бутанола и воды при P=3 атм, T=350 K. 

Табл. P-XY зависимость, T=298.15 K

	P, mmHg
	X(H2O)
	Y(H2O)

	6.96
	0
	0

	19.18
	0.15
	0.6882

	25.57
	0.3
	0.79

	27.87
	0.5124
	0.8253

	27.87
	0.9812
	0.8253

	26.37
	0.99
	0.8874


Табл. T-XY зависимость, P=1 атм. 

	T,°C
	X(H2O)
	Y(H2O)
	T, °C
	X(H2O)
	Y(H2O)
	T,°C
	X(H2O)
	Y(H2O)

	111.5
	0.039
	0.267
	92.9
	0.552
	0.75
	93.4
	0.986
	0.784

	110.6
	0.047
	0.299
	92.9
	0.564
	0.752
	93.7
	0.988
	0.808

	109.6
	0.055
	0.323
	92.9
	0.571
	0.748
	95.4
	0.992
	0.843

	108.8
	0.07
	0.352
	92.8
	0.577
	0.75
	96.8
	0.994
	0.884

	97.9
	0.257
	0.629
	92.7
	0.975
	0.752
	98.3
	0.997
	0.929

	96.3
	0.305
	0.662
	93
	0.98
	0.756
	98.4
	0.998
	0.951

	93.5
	0.496
	0.736
	92.8
	0.982
	0.758
	 
	 
	 

	93.4
	0.506
	0.74
	93.4
	0.985
	0.775
	 
	 
	 


3.8 Для системы CO2-C6H6 по данным P-X-Y зависимости (см. табл.) выберите уравнение состояние, оптимизировав его параметры, рассчитайте H(T) зависимость в интервале T=300-450, P=50 атм (x(CO2)=0.3, 0.56) 

Табл. P-XY зависимость, T=303.15 K. 

	X(CO2)
	P,бар
	X(CO2)
	P,бар
	 
	Y(CO2)
	P,бар
	Y(CO2)
	P,бар

	0.127929
	10.18921
	0.545228
	41.38034
	 
	0.960655
	0.942081
	0.988616
	0.969501

	0.254831
	20.57592
	0.590418
	43.05727
	 
	0.981318
	0.962344
	0.990817
	0.97166

	0.303892
	24.34187
	0.624172
	44.7245
	 
	0.984551
	0.965515
	0.996302
	0.977039

	0.339532
	27.20257
	0.653503
	45.94112
	 
	0.98582
	0.966759
	 
	 

	0.404202
	32.17346
	0.806516
	53.5193
	 
	0.985956
	0.966893
	 
	 

	0.480408
	36.85623
	0.848967
	56.53475
	 
	0.988136
	0.96903
	 
	 

	0.534093
	40.47705
	0.887045
	58.95052
	 
	0.988351
	0.969241
	 
	 


Табл. P-XY зависимость, T=333.15 K 

	X(CO2)
	P,бар
	X(CO2)
	P,бар
	 
	Y(CO2)
	P,бар

	0.076914
	9.61
	0.581816
	72.19
	 
	0.931544
	9.76

	0.168295
	21.11
	0.666435
	78.92
	 
	0.951911
	20.64

	0.232247
	29.77
	0.799121
	87.75
	 
	0.96773
	30.02

	0.307639
	39.18
	0.874644
	91.50
	 
	0.975444
	92.13

	0.376173
	47.84
	 
	 
	 
	0.980336
	78.88

	0.433273
	55.61
	 
	 
	 
	0.98107
	47.45

	0.49725
	63.22269
	 
	 
	 
	0.987579
	63.10


3.9 Для системы NH3-H2O, используя уравнение состояния, постройте температурную зависимость Tc-Pc и рассчитайте состав системы. 

Табл. P-XY зависимость, T=411.8 K 

	P, Mpa
	x(NH3)
	y(NH3)
	P, Mpa
	x(NH3)
	y(NH3)

	0.348
	0
	0
	3.268
	0.4158
	0.9182

	0.43
	0.0231
	0.1485
	4.055
	0.4463
	0.9147

	0.544
	0.0495
	0.2814
	3.447
	0.447
	0.8951

	0.552
	0.0512
	0.2944
	4.575
	0.5074
	0.9317

	0.83
	0.1128
	0.5131
	5.091
	0.5581
	0.9299

	1.179
	0.15
	0.6117
	6.049
	0.5798
	0.9349

	1.496
	0.2252
	0.7427
	6.614
	0.6672
	0.947

	1.902
	0.2406
	0.8167
	7.632
	0.732
	0.9547

	2.512
	0.3487
	0.8496
	8.69
	0.8077
	0.9601

	2.996
	0.354
	0.8991
	9.778
	0.8808
	0.969


Табл. P-XY зависимость, T=451.7 K

	P, Mpa
	x(NH3)
	y(NH3)
	P, Mpa
	x(NH3)
	y(NH3)

	0.966
	0
	0
	8.851
	0.548
	0.9013

	1.106
	0.0174
	0.1302
	10.045
	0.5857
	0.8995

	1.194
	0.0352
	0.2518
	11.677
	0.6817
	0.9023

	1.416
	0.0571
	0.3695
	13.057
	0.7335
	0.8927

	1.709
	0.0859
	0.4659
	13.939
	0.7764
	0.8879

	2.364
	0.172
	0.6829
	14.723
	0.8167
	0.8863

	3.353
	0.2391
	0.7524
	15.164
	0.8602
	0.8695

	5.172
	0.3354
	0.8326
	15.114
	0.8717
	0.8854

	7.072
	0.4668
	0.8834
	 
	 
	 


Табл. P-XY зависимость, T=609.5 K

	P, Mpa
	x(NH3)
	y(NH3)
	P, Mpa
	x(NH3)
	y(NH3)

	14.948
	0.0234
	0.0403
	17.229
	0.0775
	0.1375

	15.06
	0.0261
	0.0452
	18.003
	0.093
	0.1537

	15.566
	0.044
	0.0759
	20.321
	0.137
	0.2034

	15.808
	0.0498
	0.0841
	20.653
	0.1546
	0.2225

	16.144
	0.0531
	0.0939
	21.887
	0.1751
	0.2485

	16.626
	0.0599
	0.1156
	22.468
	0.2282
	0.2551

	16.827
	0.0703
	0.1229
	 
	 
	 


3.10 Для системы SiCl4-CCl4, выбрав и рассчитав параметры уравнения состояния, постройте P-XY при T=373.15 K, рассчитайте H(T) зависимость T=330-450, P=5 атм (x(SiCl4)=0.3, 0.56) Табл. P-XY зависимость, T=25 ºC 

	P, mmHg
	X(SiCl4)
	Y(SiCl4)

	153
	26.6
	43.6

	157
	28.7
	46.3

	179.1
	47.2
	64.8

	184.2
	50.2
	66.9

	198.5
	63.2
	77.3


Табл. T-XY зависимость, P=1 атм 

	T, °C
	x(SiCl4)
	y(SiCl4)
	T, °C
	x(SiCl4)
	y(SiCl4)

	76.5
	0
	0
	64.2
	54
	66.5

	74.4
	6.6
	11.5
	63.1
	60.6
	72.1

	72.8
	12.2
	20.2
	61.6
	67
	78

	71.2
	19.3
	30
	60
	78.3
	85.3

	68.7
	27.6
	41
	58.1
	92.5
	95.3

	67.2
	36.7
	50.5
	57.2
	100
	100


