
Равновесие пар-жидкость для

систем смешанный

растворитель-электролит.

Модель нейронных сетей.



Солевой эффект, влияющий на равновесие пар-жидкость: 
• Разделение смеси за счет дистилляции

• Использование электролитов как разделяющих агентов в дистилляционных

процессах

Расчет равновесия жидкость-пар в смесях электролитов

является актуальной задачей

Разработка термодинамических моделей расчета равновесий жидкость-пар:
NRTL, UNIQUAC, UNIFAC



Недостатки некоторых термодинамических

моделей

• Сложные системы смешанный растворитель-электролит

• большое количество возможных взаимодействий внутри системы

• для корректного описания таких систем необходимо использовать
большое количество параметров взаимодействия, необходимых для
описания всех взаимодействий

1. Недостаточное количество экспериментальных данных

приводит к потере части параметров взаимодействия!
2. Количество параметров взаимодействия прямо пропорционально

количеству компонентов

Например,
база данных равновесия жидкость-пар состоит из

2 растворителей, 10 катионов и 6 анионов:
необходимо

242 параметра взаимодействия в случае модели NRTL
306 параметра взаимодействия в случае модели UNIQUAC



Искусственные нейронные сети

(Artificial Neural Networks-ANN)

корреляция данных по равновесию пар-жидкость в системе

растворитель-электролит

(2 растворителя & 1 соль) 

M.C. Iliuta et al. / Chemical Engineering Science 55 (2000) 2813-2825

Целью работы стало:
корректировка ANN корреляций для равновесия жидкость-пар, основываясь

на базе данных систем двойной растворитель-электролит
(>2900 эксп.данных, 16 смешанных растворителей, 24 соли, 

11 катионов и 6 анионов)



Разработка ANN корреляций для равновесия

жидкость-пар

H hidden-layer vector
Sk node k network output
Ui normalized input variables
ωωωωij and ωωωωjk are the weights or the fitting
parameters of
the neural network models

Three-layer perceptron artificial neural networks

Расчет соотношений

y-T & y-p



Система уравнений для y-T корреляций нейронных сетей.

Sk – нормированный network выходной результат

Ui – нормированный входная переменнная

U&H определяют вектора входных и скрытых слоев

J – количество узлов сети в скрытом слое

k – количество выходных узлов



Достоинства модели
• Параметры модели не характеризуют

взаимодействие между компонентами

системы, а – взаимодействие

сетевых нейронов. Поэтому модель

становится более гибкой и требует

меньшего количества

экспериментальных данных.





Неводные электролиты

Модифицированная модель TCPC 

(three-characteristic-parameter 
correlation)



Модель

• Дальнедействующие взаимодействия
• взаимодействие ионов, модель Питцера-Дебая-

Хюккеля

• Близкодействующие взаимодействия
• взаимодействие ион-молекула, эффект

сольватации

также используется для расчета

равновесий жидкость-пар
•среднеионный коэффициент активности

•осмотический коэффициент
•активность растворителя



Уравнения

(b, S, n) – варьируемые параметры модели TCPC
b – параметр, отвечающий минимальному расстоянию между катиону и аниону

S – параметр, который описывает совместный сольватационный

эффект от катиона и аниона

n – параметр, соответствующий расстоянию между ионом и

молекулой растворителя

множественный регрессионный анализ



Область применения

• Неводные электролитные системы

• комнатная температура

• повышенные температуры

• Электролиты в смешанных растворителях




