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Nonrandom Two-Liquid Segment Activity Coefficient model 

В NRTL-SAC коэффициент эффективности выражается в двух частях:

C и R - комбинаторный и остаточный вклады в коэффициент активности
компонента I. Комбинаторный вклад отвечает за различие размеров
молекул, остаточный - различие в энергиях межгрупповых взаимодействий.
Остаточная часть, R, устанавливается равной вкладу взаимодействия
локального состава (lc):

Суммирование ведется
по всем сегментам,
которые образуют
компонент I.

Число сегментов вида 
(типа) m, содержащихся
только в компоненте I.

Остаточные
коэффициенты
активности
группы m в
растворе и в
чистой I-ой
жидкости
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;

I – компонент, i, j, k, m, m’- индексы

сегментов, xI- мольная доля

компонента I, xj- мольная доля сегмента

типа j, Гlc – вклад в коэффициент

активности сегмента типа m,

Гlc,I – вклад в коэффициент активности

сегмента типа m, содержащегося только в

компоненте I.
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rI - общее число 
сегментов,

φI - мольная доля 
сегмента компонента I
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Типы сегментов (дескрипторов):

• Гидрофобный сегмент, X
• Полярный сегмент, Y +-
• Гидрофильный сегмент, Z

m = X, Y-, Y+, Z

«Reference molecules» - гексан и вода. Выбраны в качестве
молекул для гидрофобных и гидрофильных сегментов,
соответственно.
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вода – 1,4-диоксан вода - октанол

октанол – 1,4-диоксан

давление атмосферное
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NRTL-SAC UNIFAC
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Выводы
• Модель NRTL-SAC представляет собой практическую

термодинамическую основу для моделирования растворимости
при проектировании фармацевтических процессов;

• Модель требует только компоненты, специфичные для
молекулярных параметров, которые представляют
характеристики взаимодействия. Для молекул растворенного
вещества эти параметры определены из измерений
растворимости вещества в нескольких типичных растворителях
(гидрофобных, гидрофильных и полярных растворителях);

• Модель представляет собой полезный инструмент для
корреляции и прогнозирования фазового поведения.
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