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Wprowadzenie

Plyny w stanie nadkrytycznym znajduja szerokie zastosowanie w procesach inzynierii
chemicznej ze wzgledu na ich szczegdlne wlasciwosci fizykochemiczne. Modelowanie
matematyczne tych wiasciwosci stanowi narzgdzie do projektowania i1 optymalizacji
procesOw przemystowych z udziatem plynéow w stanie nadkrytycznym pozwalajac na
odpowiedni dobor parametrow operacyjnych podczas ich realizacji.

Cel i zakres pracy

Celem pracy bylo opracowanie i weryfikacja uzyteczno$ci procedury obliczeniowej

umozliwiajgcej modelowanie wptywu temperatury i ci$nienia na rozpuszczalno$¢ substancji

chemicznych w ditlenku wegla w stanie nadkrytycznym w uktadach wielosktadnikowych.

Zakres pracy obejmuje:

- przeglad literatury opisujacej metody modelowania wilasciwosci ptynow w  stanie
nadkrytycznym,

- opracowanie procedury numerycznej do symulacji wplywu cisnienia i temperatury na
rozpuszczalnos¢ substancji chemicznych w CO, w stanie nadkrytycznym;

- analiz¢ wplywu parametrow procesowych i1 dodatkéw wspotrozpuszczalnikow na
rozpuszczalnos¢;

- analiz¢ informacji dostepnych w literaturze dotyczacych wpltywu grafenu ptatkowego na
rozpuszczalno$¢ substancji chemicznych,

- sformutowanie wynikéw koncowych.

Czes¢ teoretyczna

W czesci teoretycznej omdwiono wihasciwosci fizykochemiczne ditlenku wegla w stanie
nadkrytycznym. Przedstawiono zalety zastosowania tej substancji jako ekologicznej
alternatywy dla rozpuszczalnikow organicznych oraz zaprezentowano przyktadowy schemat
procesu 1 aparatur¢ do ekstrakcji nadkrytycznej. Opisano podstawy termodynamiczne
przejscia substancji chemicznych w stan nadkrytyczny oraz dokonano wyboru réwnania
stanu, przy uzyciu ktérego przeprowadzono symulacje matematyczne.

Czes¢ obliczeniowa

Wykorzystujac rozwigzanie kubicznego roéwnania stanu Penga-Robinsona wykonano
obliczenia rozpuszczalno$ci wybranych substancji chemicznych w ditlenku wegla w
stanie nadkrytycznym dla r6znych wartos$ci temperatur i ci$nienia. Walidacj¢ opracowane;j
procedury obliczeniowej wykonano na podstawie porOwnania otrzymanych wynikow
obliczen rozpuszczalno$ci antracenu w nadkrytycznym CO, z dostgpnymi danymi

literaturowymi. ~ Modelowano  rowniez ~ wplyw  obecnos$ci  etanolu  jako
wspotrozpuszczalnika na zwigkszenie rozpuszczalno$ci rozwazanych substancji w CO,
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Rys.1 Zaleznos¢ rozpuszczalnosci w  funkcji cisnienia i temperatury dla ukladu scCO, +
antracen (po lewej) i uktadu scCO, + etanol + antracen (po prawej).

Analiza uzyskanych wynikow obliczen pozwolita na okreslenie zalezno$ci miedzy
wielkosciami parametrow procesowych oraz efektu dodatku wspotrozpuszczalnika na
zwigkszenie rozpuszczalno$ci rozwazanych substancji chemicznych (trietylenodiamina,
antracen, kwas jabtkowy 1 kwas maleinowy) w uktadach dwu- i tréjsktadnikowych. W
pracy dokonano rowniez dokonano przegladu literatury dotyczacej wpltywu obecnosci
grafenu ptatkowego na rozpuszczalno$¢ substancji chemicznych w ukladach z udziatem
ptynoéw w stanie nadkrytycznym.

Whioski

Opracowano procedur¢ numeryczng, przy uzyciu ktorej modelowano wplyw cis$nienia
oraz temperatury na rozpuszczalno$¢ wybranych substancji chemicznych w ditlenku
wegla w stanie nadkrytycznym. Wykazano, ze wzrost obu parametrow zwigksza
rozpuszczalno$¢, niezaleznie od ilosci sktadnikéw w uktadzie, a wzrost temperatury w
warunkach statego ci$nienia powoduje wigksze roznice w rozpuszczalnosci rozwazanych
substancji. Dodatek etanolu jako wspotrozpuszczalnika zwigkszatl rozpuszczalno$e
sktadnika w rozpatrywanych uktadach. Stwierdzono brak w literaturze informacji
dotyczacych wptywu obecnosci grafenu platkowego na rozpuszczalno$¢ rozwazanych
substancji w CO,.




