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U radu su vrednovanilostupni eksperimentalnipodaci o U D Y QiR¥sdteaina
kapljevith faza u sustauma tipavoda(l) + propionska kiselina(2)+ organski ester(3)
Eksperimentalni su podaci koreliramdelima koeficijenta aktivnosti NRTL i
UNIQUAC.8WYUYHQR MH GD RED PRGHOD V XVSMHKRP PRJX R

primjenjivost pojethih organskihestea za ekstrakciju propiongkkiseline iz vodene otopine.

.OMXpQH ULMHDPUS$ &5 /D BQRW H akaplieuna, Qddié grogobska kiselina

organski ester

ABSTRACT
Modelingliquidliquidequilibriainthewater(1}propionicacid(2)+organic ester(3) systems

Theavailableexperimentaldta on
liquidequilibriumphasecompositiomshesystemsoftiveater(1) fpropiornicacid2) =+ organic
este(3) typeare discussedinthepaper. Experimentalmatacorrelatedwith NRTL and
UNIQUAC  activitycoefficientnodels. Itwasfoundthatbothmodetsdddescribethéana
withsuccess Theapplicabilityofcertainorganicesters for

theextractionofpropionicacidfromtheaqueoussolutionwasdiscussed.

Keywords: NRTL, UNIQJAC, liquid-liquidequilibrium, water, propionicacjarganic esr
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1.UVOD

Organskese kiseline primjenjuju X PQRJLP YDAQLP LQGXVWULMVNLF
tekstiine, prehrambene, petrokemijske te farmaceutske. Fermentacija je jedan od
QDMSRX]GDQLMLK QDpLQQD SURL]JYRGQMH YHokhldén KoROLpLQD
IHUPHQWDFLMH MH PDOL XGLR NLVHOLQD X ]DYUaAQRP SU
NLVHOLQD L] UDJULMHYHQLK YRGHQLK RWRSLQD RG YHOLNH

BUHGPHW LVWUDALY D Q Mrbpiotska kiBefirtd. Rrép®isk kis2lba g H
ka'lERNVLOQD NLVHOLQD NRMD VH PRaH SURQDUL L X Sl
i 6 o . Jakoje neugodna miris&oristi se kao inhibitor rasta plijesni i nekih bakterija.

1 D MY H prhiz&tdre propionske kiseline korisi ND R N R Q ] H WotijsRwhrabu &

hranu za ljude. Druga glavna primjenakg@o konzervans pekarskimproizvodimagdje se

koristi u obliku natrijeve i kalcijeve soli 7TDNRyHU SURSLRQVND &4uLVHOLQD
proizvodnji drugih NHPLNDOLMD QDUR p pMpRnsEd Kisklinél lbhBju rovise H U L
SRSXW YRUD WH VH NRULVWH.NDR RWDSDOD LOL XPMHWQH

Ekstrakcija kapljevinkapljevina je postupak separacije spojeva na osnovi njihove
U D] O topljivdétd u dvije kapljevine NRMH VH QHR B L @i iaX organsko
otapald. Za odabir optimalnogrganskogptapala potrebno jervo provesti eksperimentalno
RGUHYLYDQMH U D YkadRewhtl, & HodxeDitBUDW KDRVQHDA QH VDVWDYH NDS
sustavu =D NDVQLMH LQAHQMHUVNH SRRBBLX®MHHRGIRY DRH
modelima koeficijenta aktivnosti koji opisuju neidealnost realnih otopina. Neki od
najpoznatijih modela D U DY Q RW H akaphedrgiéesi NRTILQUNIQJAC, UNIFAC i
ASOG.

8 UDGX UH VH XVSRUHGLWL HNSH UWadenpinZnodgla SRGDF
NRTL i UNIQUAC te odreditiopisujuli modeli dobro te sustave.



2. TEORIJSKI DIO
21.)D]QD U D NapljipwWidkarlevina
21.1.8YMHW ID]QH UDY QRapljghdnid NDSOMHYLQD

Da bi se uspostaviliuvieti ID]QH UDY QR W HkapljeviNdD SrorsjiH Witi Q D
zadovoljeni osnovni zakoni termodinamike. U nultom se zakdefinira uviet tHUPLPpNH
UDYQRWHAH

TV Tt (1)

7R 1QDpL GD MH WHPSHUDWXUD GihmkkitnXbrojkar8aDiM, Y LW LK |
VWDQMX WHUPRGLQDPLpNH UDYQRWHAaH MHGQDND

Prvi zDNRQ WHUPRGLQDPLNH PRAH VH X ALUHP VPLVOX
XVSRVWDYOMDQMX WHUPRGLQDPLPQRav&Y QRWHAaH RpXYDQI

an=an+Zn}I. (2)

FRYGMH R]QDpDYDiIi RNGBPRYPOVYDBX SRMHGLQX NRPSR
Sva tvar koja se nalaz X LJROLUDQRP LOL ][DWYRUHQRP VXVWDYX L
NDSOMHYLWLK FR$mkXpoje@ina@dRipoHetELODQFD WYDUL PRAH VH |

F_F_ 1.1, 1_I
nzZ =nXx +nx . (3

pod uvjetom da u sustavu nema kemijskih reakBjaSUHWKRGQRM M4 GXIDGAEL
predstavljaju molarne udjele komponet X GYMHPD UDYQRWHAQLP NDSOMEG
oznaka" predstavlja molarni udio komponeritel ravna H & Q SuBtavu kao cjeline LODQp QL

uvjeti zadvije kapljevitefaze su:



nk

Zx,1=1,

i=1

nk (4)

fol=1.

=1

3UYL ]DNRQ WHUPR G L Q@&vhrNdbilXncK éndrBijeBilancy énergije
]D LIROLUDQL VXVWDY PRAH VH SLVDWL

HF = H! + HI, (5)

a za zatvoreni sustav u kojem se izmjenjuje energija s okolinom:

Hf =H'+ H" + Q. (6)

Ovdje H' predstavlja entalpiju ulazne smjes$#,i H" entalpiju pojedine kapljevite faze,@
energiju izmijenjenu s okolinom.

Drug zakon termodinamikedefinira maksimum entropije izoliranog sustava kao
NULWHULM XVSRVWDYOMDQ NMUWtaWwHUPRGLQDPLpNH UDYQRWH

S=max,dS=0. (7)

-HGQDNRYULMHGDQ VNXS NULWHULMD X YLAHBRPSRQH
dvije kapljevite faze jest:

TI — T]I
P[ — Il (8)
J”f[ = J”f” .

p predstavlja tlaldviju fazal i Il, a &kemijske potencijaléomponenteu dvjema fazamalJ

]IDWYRUHQLP VXVWDYLPD SUL RJUDQLpHQMLPD VWDOQH V
minimum Gibbsove energije:



G =min,

dG=0. ®)

8 RED VH VOXpDMD NDR XYMHW UDYQRWHAaH SRMDYOMXM

pojedine komponenteadvije prisutne kapljevite faze:

11

au:'[ = H; (10
2.12. Jednakost aktivnosti

8YMHW UDYQRWHAaH MHGQDNRVW NHPLMVNLK,SRWHQF
UDVSLVXMH VH XYRYHQMHP VWD @ DU B QWAL WHPYLWMNVNLK SRW

u=u +RTIna, (11)

pa se dobije:

1°+RTIna =4 +RTIna". (12

6WDQGDUGQR VWDQMH RELPpQR MH VWDQMH pLVWH ND
Standardno stanje isto je za obje kapljevite faze jer kap§ekoje tvore otopinu mogu
SRVWRMDWL L NDR pLVWH SUL SURPDWUDQLP XYMHWLPD W«

W= (13)
dijedi:
Inal =Inal’, (149
I
a; =a;' . (19

=QDpL GD VH XYMHW UDYQRWHaH PRaH LVND]DWL L ND

objema fazama. Ako se uvede koeficijaktivnosti,



a,=xy,, (16)

dobiva seM H G Q DIB]AED UD Y Q R W Haphevi@ SOMHY L QD

m_ 1

xf[ ;.'f' =X7 - (17)

NRMD VH PRaH SULND]DWL X REOQLNX NRHILFLMHQWD UDVSR

K‘ =‘_f=‘y_"_ (18
X

2.13. Fazni dijagrami u dvokomponentnim sustavima

Na slici 1 SULND]DQL VX RSIilGitbsoRel énergie Ydvak@nipahdhtnog
kapljevitog sustava o sastavBarcijalna molarna Gibbsova energija slici prikazuje se
RGVMHpPpFLPD NRMH QD RUGLQDWDPD pLVWLK NRPSRQHQWL
sastava tangira krivulju ovisnosti Iikisove energije o sastavl. biti je to osnova metode
RGUHYLYDQMD SDUFLMDOQLK $MHPINWDQ LKQ WHO ERHLSQWDP HW R G R

Potpuna nemjesljivost

A
9
g
Djelimitna
mijesljivost
Potpuna mjesljivost
0 N |

Slikal. Osnovni oblici ovisnosti Gibbsove energije dvokomponentnog sustava o sastavu
5



Krivulja A na sliFL RGJRYDUD PHYXVREQR SRSXQR QHPMHE
2 GV MKdjp Bvbritangena QD WDNYX NULYXOMX XYLMHN VX YLaAL RG |
pLVWLK NRPSRWHEDQM X3 USURPMHQD *LEEVRYH HQHUJLMH M
da je otopinaQHVWDELOQD .ULYXOMD % RGJRYDUD VXVWDYX X
VYLP RPMHULPD 2GVMHpFL WDQJHQWH QD NULYXOMX XYL
*LEEVRYLK HQHUJLMD pQbWkWCK R G RPSESRWYWMHQBMHORPLPQR F
komponentama. U p@ UXPIM XKDV XVWDY MH MH G QfstevdiQloldi GoR G U X p M
UD]GYDMDQMD RWRSLQH QD GYLMH IDJH NRMH VX X UDYQRYV
su dvostrukom tangentom na krivuljuL]LpNL VPLVDR ]DMHG&lhgkdstH WD QJ
kemijskih potencijala komponenata u objema fazarda/ R M H J4n&/bi DeR fazne
UDYQRWHA&H

Kada € prikazueRYLVQRVW *LEEVRYH HQH Zadvékémpohéntdea D Q M D
VXVWDYH VOLND ahliGra YisndsDikpamnV ké slicil. Uvjet fazne
UDY QR W KeiskamaRidkhb jednakost aktivnosti komponenata u objema fazama.

RT A
0 0
\
\ -
\\\. ;’,#Ch\\
IH{X1YJ B N T T :.\_} 7
1 In(x,Y.)
B
1 le xz X‘" 2

Slika2 2VQRYQL REOLFL RYLVQRVWL *LEEVRYH HQHU
sastavu dvokomponentnogsustava
Kada je u pitanju temperatysaojstvakapljevina znatno se mijenjaju s temperaturom,
DOL QH]QDWQR RYLVH R WODNX 6WRJD VH PR&H RpPHNLYD
WHPSHUDWXUL WH GD U0H VXVWDY V SURPMHQRP WHPSH
dvofazni i obratngslika 3.



Slika3. Fazni dijagramxtVKHPDWVNL SULND] RYLVQRVWL UDYQR
kapljevitih faza otemperaturi

.DGD VH SRYH]XsxtaDYIQ RWHALpLWLP WHPSHUDWXUDPD
NULYXOMD NRMD UD]GYDMDNSR@GDXELANDD VW DEHOWBLZROGQH R
RIQDpDYDMX VDVWDYH NRML RGIJRYDUDMX WRpPpNDPD LQIOHI
o sastavu.Kad&y H SRYHaX Q\OL WD]\OWPLYWLP WHPSHUDWXUDPD GREL
koja razdvaja podrfpMD PHWDVWDELOQH RG SUDYH QHVWDELOQH R\
VSLQRGDOQH NULYXOMH MH NULWLpQD WRpPpND R]QIBpHQD Vi
slici 3 prikazanje SULPMHU JGMH VH PMH a OaJd saRamperduRomS RoQ H Q W L
posWRMH L VOXpDMHYL NDGD VH PMHAOMLYRVW VPDQMXMH V

2.14. Fazni dijagrami u tromponentnim sustavima

Pri prorap XQX ID]QH UDYQRMWHAGIMMYSEQRHY LQXAHQMHUVNRI
GYRNRPSRQHQWQLK VXVWDYD pHVWIRI sustavpikdazijuLseWURNRF
poznatim trokutnimdijagramima.Kada VH aHOL RGYRML W Liz Mudte/@ &viéNRP SR Q
PHYXVREQR PMHAOMLYH SDSWQMMYHQB NRSEIHWAON¢@EDa N R P SR (
NRPSRQHQWD VPMHVH WRSOMLtojivaDli & podpdrivstvriz@pliives MHO R P

7DGD VH WYRUL WURNRPSRQHQWQL VXVWDY NRML VH VDV)
7



relativno lako razdvojitNa navedenome se zasnipastupakrazdvajanja komponenata na
osnovi razlike u topljivosti kojse zovH H NV W U D NWFHL W/DX M kepkis¥OjVirdustriji

Razdvajanje ekstrakcijom shematski je prikazano na slici 4

2 i

Slika4. Ekstrakcija kapljevinkapljevina

Za proces jeod NOMXpQH YDAQRVWL SURUD/mxkpliedin®@th UDY QR
WURNRPSRQHQWQH VXVWDYH =D SULRHL]s®RNE@ RWUAH X WL
dijagrami.. RG U DY Q R Wihbékbdj&/DSOtdkddmponentnim sustavima, u trokutnim se
GLMDJUDPLPD XRELPpDMHQR SULNDI]JXMXPERCH XPMBaGRWSRE
Ovisno o sustavu, dobivqy VH UD]OLpLWL K6 LFL GLMDJUDPD

Slika5 6KHPDWVNL SULND] SRGUXpMD SRWSXQH RGQRVQ
utrokomponentnim sustavima



Na slici 5 nalazise shematski prikaz pod XpMD SRWSXQH RGQRVQR
PMHAOMLWRMWRPSRQHQWQLP MXNWPOYMPAPL@HVEOEXpDPRMXY X G
PMHAOMLYH SDURYL $& L $% VX SRWSK @GR PINDHG@R MLRYG.U XpL
Ucrtana je i binodalna krivuljakoja razdvaja RGUXpMH SRWSXQH L GMHORPL
komponenat#e vezne (spojne) linij&oje povezuju sastave dviju kapljevitih faza koji su u
PHYXVREQRM 8 BYQ R WYHXQ RMovasiotpdeihkomponente C, vezne linije
SRVWDMX VYH NUBagL WBVWD YYD YDRQPWSWLLW Dh@RMDW R pWILY W
jedhDNL RGQRVQR GYLMH IDJH SRVWDMX SRWSXQR PMH&aOM
SRWSXQR PMHAOMLYH GRN VX SDURYL $% L $& GMHORI
GMHORPLPQHN® MG WRVVWHL UD]J]OXpXMX SR GYLMH ELQRGI
WRpPpNH 3RG VOXpDMHP ,,, NDSOMHYLQs$tlpou AB iME SRWSX
GMHORPLpPpQR tehMWHEA OMIXPD MBX SRGUXpMD GMHORPLpPQH PMH
dijagrDPX UD]DELUX GYLMH QH]DYLVQH JUDQH ELQRGDOQH NU
,9 SUHGVWDYOMD VOXpDM NDGD VX VYD WUL SDUD NDSOMF
SUHNODSDMX 6O0OXpDM 9 SUHGVWDY OM DawkaNj&inkl tbkGdM HOR P L
SRGUXpMD QHPMHAOMLYRVWL SDORWDMRUG parsh KaplpldndN ODSDI
GMHORSRLHMHREAMVYLYD VH SRGUXpMD P MHsuStdwl ¥eRrdaabire SUHN O
WURID]QR SRGUXpMH 7RpNH pLMRIXWXROD]YBY VERGIU OHEDI |

QD ID]JH pLML VX VDQW P YNRBFHIEHM Q L

2.2. Modeli koeficijenta aktivnosti

ORGHO NRHILFLMHQWD DNWLYQRVWL VNXS MH IXQNFLM
svojstava otopina o temperaturi, kilai sastavu. Te funkcije zamjenjuju eksperimentalne
SRGDWNH NRML GROD]H X REOLNX WDEOLFD LOL GLMDJUD
kemijskc LQAHQMHUVNH SURUDpPXQH ORGHOL SRYH]XMX NRHILFIL

energijom:

ge* = RTZxE- Iny;, (29

koja predstavlja razliku Gibbsove energije i idealne i realne otopine:



9= =g-g". (20)
, ]JQRV NRHILFLMHQDWD DNWLYQRVWL RYLVLW UH R RG
SUHPD QDMpH&aURM GHILQLFLML LGHDOQD *LEEVRYD HQHUJL

g = Z x;g; + RTZ x; Inx; . (21)

8YUawDYDQMHP VH GRELYD

g RT: xIn J (22)
Za definiranje Gibbsove energije otopine uz koeficijente aktivnosti potrgéno

SR]QDYDWL L L]JQRVH *LEEVRYLK H@HU2OQMWD V piL VRAAUKH yNKR
eksperimentalno ili prikladnim korelacijama. Ukupna Gibbsowergija tada je:

_gr=th-gf+RTinlnx[-—I—RTZIiln}q. (23

U prethodnom izrazy, predstavlja koeficijent aktivnosti koji daje doprinos svake

pojedine komponente ukupnoj neidealnosti otopine.

2.2.1. Model koeficijenta aktivhosti NRTL

ORGHO 157/ UD]YLOL VX DPHUL p Nausnte hrgoGdodand pD U - R |
HeniRenoi .DR RVQRYQL ILJLPNL PRGHO NDSOMHYWoQH X]LP
liQudPRGHO 8 PRGHOX VH UDJOLNXMX GYLMH YUVWH VWDQ
QMHQRP VUHGL&A&WX 2NR VUHGL & &ibeHistg ddnbghor dtugeMsiéS R G M H
/IRNDOQD NRQFHQWUDFLMD pHVWLFD RYLVLW UH QDMSULM
PHYyXGMHORYDQMX LVWRYUVQLK L UDJ]QRYUVQLK pHVWLEFD
pHVWLFD RSLVDQ MH *L E E \irhb¥lg;Pddk Qe-kod Wildsheva moddla tay H Vv
intenzitet opisuje potencijalnomenergijom

EkscesGibbsova energiaMH UD]J]OLND *LEEVRYH HQHUJLMH UHDO(
,JUD] NRMLP VH GilibpoxaeDerndijglssk H V

10



G, G,
g&‘; — l_ll_1|: r_]. 21 e E-]._' 12 :| (24)

n+x06,;, 3G, +x
gdjesux;lokalni molani udjeli, [Buinterakcijski parametri sustavaGgMH SRPRUQD YDULM

koja se definira kao:

G exp Pl (29

BUHWKRGQL L]UR} XFWRPELW R4 SDUDPHWDU QHMOXpDMQ!
modela NRTLParametri modela NRTLSWRUHODWLYQL RGQRVQR RGUHYXM
WH YULMHGH ]D SURPDWUDQL VXVWDY X RIJUDQLpHQRP SRG

'"LIHUHQFLUDQMHP MHGQDGéEH ]D HNVFHV *LEEVRYX HQ
aktivnosti:

32 .
Iny, =x3| 7 [ Gy J + 126
h=x11y E
.'I.l _J‘ZGEI t'TlGll _IJ)

(26)
{ .
Iny,=x'| 1, l Gy + S —|.
\ IIG'I.J + X3 [: Xt ijJl )_
8 YLAHNRP SR Q&av@ w8 RePkoéfiCijent aktivnosti komponente glasi:
ok ni
E x,7,G, W ¥ G D X TG
In Y,= "-".* + E o S rD - ”'=]"j: ls (27)
2xG, Y xG, 2 %G
I=l i=l i=l
a elsces Gibbsova energija je:
[ mk %
o ke E r."r G,' l"T.-'
ir = E X -r:l]u': ' (28)
> Gy,

v k=]

ORGHO 157/ MHGDQ MH RG QDMpH&ULK PRGHOD NRMLPD
UDY QR W HaplievigaDiUKapljevingkapljevina. Prikladan je za pAMHQX X ALURNR

11



rasponu sustava, od sustava s polarnim i nepolarnim komponentaze petpuno |
GMHORPLpQR PMHAOMLYH NDSOMHYLWH VPMHVH OHYXWLP

2.2.2. Model koeficijenta aktivhosti UNIQUAC

Usporedno s modelom NRTL, u suvre@&R P VH NHPLMVNRP LQaHQMHUV\
model koeficijenta aktivnostUNIQUAC. Model su razvili Abrams i PrausnitzNaziv je
VN UD (UHQ L NIVer&lUASiChemical theory

Eksces Gibbsova energija i logaritmi koeficijenta aktivnhosti suma su degjinosa,

kombinatornog i rezidualnog:

gr-_t =glf +gR.
(29
lny,=lny +lny".

Kombinatornije doprinos entropijske prirode:

ger:C — Sw_{ ) (30)

LLIUDpXQDYD VH SUHPD

a® C ank - Mk

[=] . i - - GJ
RI‘ =§.‘TII11—_+TE{??1TIIIE. (31)

i =l i
Prethodnise izraz sastoji od dva dijela. NGHVQRM VWUDfvia sMithG QD G AE
RGJRYDUD N O DNugpicxRwEP dopdrRW\X NRML RSLVXMH PLMH&ADQMH
Y H O LpiL)R$t molarni, odnosno volumni udjeli komponent®ruga sumaizimau obzir
XWMHFDM UD]JOLND X REOLNX pHVWLFD QDzNrRdRtBEW® DWRUQ
koordinacijski broj, tj. bro DMEOLAaLK V XV(dadrGzDmjevalsel@HEHWMINDVWL PR
kapljevine,z 810). 4 MH SRYUALQVNL XG2ZRMMRIPERQKRBOWRYU L SRYUALC
XQRVL X PRGHO LQIRUPDFLMX R REOLNX pHVWLFH ,]JUD] ]D

12



'E]:. q; =1
LA 32)
i i Z_I-qu
=

Diferenciranjem jedD GAEH ]D NRPELQDWRUQX Hdehij& stivrazLEEVRY |

za kombinatorni doprinos koeficijentu aktivnosti komponente koji glasi:

o - 0. d. nk
lny =ln—+=gIn—+ —SxI.. (33
.T:- : [I.l:_ 'T:I' 'Fl' JJ

| SUHGVWDYOMD SRPRUQX YDULMDEOX NRMD VH L]JUDpXQDY

L ==(r,—q,)—(r-1). (34)

2

1DJLY UH]JLGXDOQL GRSUL QWHN]LI\FOW MReS{ul tttiid NJ R W]IQIDVWNLR .
ostatak. Rezidualni doprinosispje neidealnost otopine kajg SURL]OD]L RG UD]JOLND .

L REOLNX pHVWLF& s&RPER QHOHODALDL] VWDQLPpQRJ PRGHOD
ORNDOQH NRQFBQWEENRMBD pbQWWUMDNFLMVND HQHUJLMD Ml
XNOMXpXMH VYH HQWDOSLMVNH HIHNWH PLMH&GDQMD L QHN

Za rezidualnu eksces Gibbsovu energiju dvokomponentne otopingiasaz

ex B

ii.. =—g%, In(0,+ 0,7, ) - g,%, In(©, + 0,7, ) . (39

Za YLAHNR P SR Q¢ Qj\¥razHm¥ ob\ikw D

G_E}LFL rk 'l'z nk ﬁ
=S gx1n| YO, ] (36)
RT & =

8 RSUHP REOLNX L]JUD] |]D UH]JLGXDOQdlast RSULQRYV NRHILFLN

#
/

Inyt=gq,|1 h'i‘ke- 3O
ny; =g |l-n} ©,7,-> - . (37)
_f=1 J=1 Y G)*.riﬂ

k=1
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3DUDPHWUL PHYyRGMHORMERQWHD) NRUHOLUDQMHP HNVSH
IMLKRY IL]JLPNL VPLVDR MH UD]O loyeRog 1) WHeterbgermoh,V N LK H G
PHYyXGMHORYDQMD

H{?. _“_ﬁ

RT

7 = 5P| = (39

UNIQUAC je, kao imodel 157/ PR JXikend Uzapotpunoi zaGMHORPLPQR
PMHAOMLYH NDSOMHYLQH SD PlkaglidviiaS kaplievibekpljewind DY QRW
0 R J X dietie primjenjivatii]D SRODUQH L ]D QHSRODUQH VPMHVH D LF
ovisnost parametard/odel UNIQUAC ima nekoliko prednosti pred modelom NRTL: kao
prvo, detaljno opisuje kombinatorni entropijski odnos i trebao bi bolje prikazivatisesmje
PROHNXOD YBDADbRIQDL Kdrén@th Oriddéla mogise ODNa&H SUHQRVLW
GYRNRPSRQHQWQLK X YLA&HNRPSRuEH@MeQdRalbX Mikinluvad M H U
zbogmanjeg broja ugodivih parametara (dva, u odnosui kadrNRTL-a).
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3.5$y816., ',2

Kod modela koefigenta aktivnostil57/ L 81,48%$& PRJXU MH SULMHQRYV
iz dvokomponentin u YL &H N R P S Rug&eQTWkdhponentni sustav {& PRA&H VH
razdijeliti u tri binarna podsustava -2 1-3, 2 .RG SRWSXQR PMH&AOMLYLK
parametri modela mogse RGUHGLWL L] P MH U H@NeDindl pNjepnésSWiHaH SD
YLAHNRPSRQHQWQH VXVWD.YOHH p¥XW R L EG/HH @ M H SLRBDQHAK S
trokomponentnim sustavimfjD R SLV U kaylievinakaphedinar E L p&daje rezultate
u skladu s esperimentalnim podacima. Stgggparametre modelaa trokomponentni sustav

potrebno odediti izravno iz eksperimenatatakvim sustavima

31 2GUHYLYDQMH SDUDPHWDUD PR G H@mpranRaH ILFLMH
6iUHQVHQX L $UOWX

6 i UH Q V HQprited#i YuOpdstupak zal 1 U D p X QardefaM khodeldRTL i
UNIQUAC u sustavu kapljevirkapljevina Provodi se u dva stupnj&a prvi stupanj
SURUDPXQD RVQRYQL L]JUD] JODVL

x _x[l Il
T ; il (39

3UL RGUHYLYDQMX UDYQRWHAQLK VDVWDYD rjlERJ QHV
pogedADND L]JUD] V OLMHYH VWUDQH MHGQDGAEH RGVWXSDW
parametara modela minimiziranjem sume kvadrata izt2@g00 svim komponentama i svim
HNVSHULPHQWDOQLP YH]QLP OLQLMDPD SRPRUX IXQNFLMH

ng MNg

=

=11=
SULPKHVH RWNODQMD PRJXUQRVW SRQLAWDYDQMD QHJID\

trokomponentne sustave funkcija ciljla je funkcij@evet varijabli (.12, .13,
23, W W W, W WY W)
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Vrijednosti parametara,, .13l .23 prethodnose R E L jpdaBiru(fiksiraju) na temelju
LVNXVWYHQLK SUHWSRVWDYNL =D VYDNX RG WLK YULMH

W W W, W ki ke funkcija cilja poprima oblik:

td e R { I
U!Z_ ZZ( VI xllyll)
j_“ xlyl+xylt). (41
+Q(tf, + 15, + 18 + 15, 15, + T\u).
8 QDJLYQLNX SUYRJ pODQD L]J]UD]D GYRVWUXKNDB VXPD V
i broj veznih linjang PRAH VH SUHSR]QDWL MHG QDG a@ievibd,QH UDY
(% J' = (% J", napisana u oblikuNRML XN OM X p Xaktiynd$tRyH | LPLMHQBWIDDQ W
ND]QHQD IXQNFLMD pLMD MH VYUKD Md&éanevhtinmnuwie z&5D 11X Q1
nerealno velike vrijednostEmpirijska vrijednost faktora jepr. Q = 1 U0 za NRTL i za

UNIQUAC. PrimjenaOF, V O X & lrgld? optimiranje parametara. Minimum funkcije
cilja,0OF,, pronalazi sepr.iterativnom gradijentnom metodonelenbergMarquardta.

Optimalni skup Waramedra trebao bi opisati faznW DYQRWHAaX SULOLPQR GF
daje najbolj PRJXBRSLVH YH]J]QLK OLQLMD &WR MH YDaQLMH V LC
GRELYHQL RSWLPDOQL VNXS VOX&akKkorak D Foj&R jeHdtrébno WRp N L
PLQLPLJLUDWL VOMHGHUOUX IXQNFLMX

ng MNe

2
OF; = ZZZ‘( p)._m I' mudj

;—l i=1 p—
+ Q(le + TZ'I + T'I;i + T;i'l + Tz;a + T;sz)

(42)

Broj komponentiJ,iznosi 3, J, je ponovno broj veznih linija, puzima vrijednosti | i
., NRMH R]QDpDYDMX GYLMH IDJH X VXVWDYX 8 RYRM IXQN
Q=10 za NRTL i UNIQUAC. PrimjenaOF; V O X & £ind Poptimiranje parametara.
Funkcija ciliaOFs, nije diferencijabilnger se sastavi fazqj x' UDpXQDMX LWHUDWLY

treba primjeniti neku od simpleksnih metoda optimiranja koje su spatigradijentnih.
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32.3RVWXSDN SURUDpPXQD L VXVWDYL

=D SURUDPXQ UDYQRWHAQLK VXVWDYD SUHPD PRGHO;
programi napisani u programskom paketu WolframMathematica 10.4.

U tablici 1 navedeni su esteri za koje je pretragom literatur@ gttt Q R IGDWVUP ALY D QL
u ekstrakcijipropionske kiseline iz vode.

Tablical. Organski esteri za ekstrakciju propionske kiseline iz vode

CSTER MOLARNA MAS A, REFERENCE TEMPERATURA
M/(g mol™)] TIK

Butil-acetat 11616 Cehreli 1999 298,15

Utkin 1977 298,15; 313,15
Cikloheksil-acetat 142,20 Ozmen 2004 298,15
Dietil-ftalat 22224 Cehreli 2008 298,2; 303,2; 308,2; 313,
Dimetil-adipat 17420 Kirbaslar 200&™ 298,15
Dimetil-ftalat 19418 Ozmen 2005 298,2; 303,2313,2;
Dimetil-glutarat 16017 Kirbaslar 200&" 298,15
Dimetil-maleat 14413 Ozmen 200% 298,2
Dimetil-sukcinat 14614 Kirbaslar 2002 298,15
Etil -acetat 88,11 Kim 2005 298,15

Utkin 1977 298,15; 313,15
Izopropitacetat 10213 Cehreli 1998 298,15
Metil-butirat 10213 Murty 1996 303,15
Izobutitacetat 11616 Ghanazadeh 2012 298,2; 308,2; 318,2; 328,
Propil-propionat 11616 Samarov 2016 293,15; 313,15; 333,15
Propil-acetat 10213 Cehreli 1998 298,15
Dietil-sukcinat 17419 Kirbaslar 200B"’ 298,15
Dietil-glutarat 18822 Kirbaslar 200B"’ 298,15
Dietil-adipat 20225 Kirbaslar 2008’ 298,15

=D SURUDpPXQ LQWHUDNFLMVNLK SDUDPHWDffiksiR&GHOD 157
QD YULMHGQRVW NDNR.MH pHVW VOXpDM X OLWHUDWXU
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U tablici 2navedeni su geometrijski parametri modela UNIQUAC koji su primijenjeni
X SURUDpPXQX |DDHORRIVMPRGBRHUHQFDPD L] NRML VX SUL
NRMLPD VX.LJUDpXQDWL

Tablica 2. Vrijednosti parametarar i gPRGHOD 81,48%& 7DEOEBR M{ENDAMX p
oznake L] VXVWDYD &KHPLFDO $EVWUDFWYV 6HUYLFH &$6
komponeata

KOMPONENTA r q CAS REFERENCA
Voda 0,9200 1,400 7732185 18
Propionskakiselina 2,8768 2,612 79-09-4 18
Butil-acetat 4,8274 4,196 12386-4 18
Dimetil-adipat 6,5038 5,616 627930 18
Dimetil-glutarat 5,8294 5,076 1119400 18
Dimetil-sukcinat 5,159 4,536 106-65-0 18
Dimetil-maleat 4,9229 4,322 624-48-6 12
Etil-acetat 3,4786 3,116 141-78-6 18
Etil-acetat 3,4786 3,116 141-78-6 18
Metil-butirat 4,1530 3,656 62342-7 18
Propilacetat 4,1530 3,656 10960-7 18
Izopropilacetat 4,1522 3,652 10821-4 18
Dietil-ftalat 8,0106 6,376 84-66-2 18
Izobutil-acetat 4,8266 4,192 110190 18
Dietil-adipat 7,8526 6,696 141-28-6 18
Dietil-glutarat 7,1782 6,156 81838-2 18
Dietil-sukcinat 6,5038 5,616 123251 18
Cikloheksilacetat 5,7220 4,656 622-457 18
Dimetil-ftalat 6,6618 5,296 131-11-3 18
Propilpropionat 4,8274 4,196 106-36-5 18

18



4. REZULTATI

U tablicama 3 i 4 navedene su optimalne vrijednosti parametara modela koeficijenta
DNWLYQRVWL 157/ L 81,48%& |]DMHGQR V PMHUmKBh VODJDC
podatakaA aWwR MH VUHGQMH NYDGUDWQR RGVWXSDQMH HNVSH
NRPSRQHQDWD X UDYQRWHAQLP ID]DPD

(43)

n, n"2 -
8 WDEOLFL HNVSHULPHQWDOQL VDVWDYL UDYQRWE
L]UD p X Qrénvd mBd2IuS

\/OF3 QW Wi W, W
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Tablica 3. Vrijednosti interakcijskih parametara za model NRTL srednjeg kvadratnog
odstupanja eksperimentalnihU D p X(PRNAIKUQLK XGMHOD NRPSRQHQDWD X
A.

Sustav Temperatura isg i57 igs ig7 i75 i76 A

Butil-acetat+Cehreli1999 2982 51254 5,6962 -1,8750 3,9649 1,0198 -1,7450 0,0044
Butil-acetat#Jtkin 1971 2982 1,3921 6,8649 175475 -3,3731 12196 4,1958 0,0090
Butil-acetat#Jtkin 1971 3132 2,1050 7,8378 -0,1664 -1,7694 0,9955 25716 0,0026
Cikloheksilacetat 2982 3,6046 8,0000 -1,9959 -0,8003 3,8735 -0,5214 0,0275
Dietil-adipat 2982 54577 9,5573 -2,2053 2,0705 1,2436 -1,5194 0,0043
Dietil-ftalat 2982 3,1971 4,7985 -0,9728 -2,2383 0,8449 4,7301 0,0103
Dietil-ftalat 3032 3,6342 4,7548 -1,3068 -2,2534 0,9983 5,7539 0,0105
Dietil-ftalat 3082 50899 5,6146 -2,1636 -0,7101 175306 187322 0,0077
Dietil-ftalat 3132 2,8117 8,3867 -0,9610 -1,5452 0,8786 2,0348 0,0030
Dietil-glutarat 2982 49703 54917 -1,8836 12,0496 164646 -0,6881 0,0037
Dietil-sukcinat 2982 6,1325 8,7657 -2,6926 11,1873 11,2358 -0,9478 0,0028
Dimetil-adipat 2982 55417 5,6444 -2,6086 0,1930 0,2600 -0,8695 0,0009
Dimetil-ftalat 2982 58926 6,7386 -2,4965 4,0017 0,1664 -1,9985 0,0063
Dimetil-ftalat 3032 6,0201 6,5641 -2,4998 4,0723 0,2054 -1,7904 0,0012
Dimetil-ftalat 3082 51665 5,1686 -2,1573 -1,3523 20,7752 6,7054 0,0185
Dimetil-ftalat 3132 51584 53015 -1,8171 53874 -0,1957 -1,5623 0,0127
Dimetil-glutarat 2982 53359 4,8137 -2,4153 -1,6837 -0,1446 1,87% 0,0053
Dimetil-maleat 2982 6,1183 4,4708 -3,1775 -1,2496 0,2507 15806 0,0056
Dimetil-sukcinat 2982 56805 3,9618 -3,0173 -34778 0,0052 50001 0,0056
Etil-acetat+Kim 2005 2982 9,3026 6,1858 -4,4543 -1,3549 -1,0953 1,2025 0,0030
Etil-acetattJtkin 1971 2982 45584 3,6379 -2,0991 -05626 04926 -0,2621 0,0044
Etil -acetat4Jtkin 1971 3132 53961 3,9353 -2,5002 0,0514 0,6981 -0,5427 0,0019
Izobutil-acetat 2982 3,9192 44720 -1,5149 -1,8590 1,1127 11,9547 0,0080
Izobutil-acetat 3082 3,7546 4,7397 -1,5263 -2,0672 09129 11,6621 0,0057
Izobutil-acetat 3182 35655 4,8001 -1,4366 -2,1222 0,7339 1,9670 0,0058
Izobutil-acetat 3282 4,0682 4,6354 -1,6448 -1,5767 0,7057 1,4849 0,0018
Izopropil-acetat 2982 42005 4,6666 -2,0024 -0,2678 0,6891 -1,0421 0,0040
Metil-butirat 3032 4,4858 49132 -1,8067 1,4198 0,7249 -1,1907 0,0029
Propil-propionat 2932 4,6206 6,0075 -2,1010 10,8264 0,8444 -0,9144 0,0091
Propil-propionat 3132 50813 6,0985 -2,1060 1,8644 04616 -0,8964 0,0086
Propil-propionat 3332 50366 5,9234 -2,0646 11,8539 0,1752 -0,7408 0,0080
Propil-acetat 2982 50018 4,7240 -2,0841 11,1185 11,1650 -0,9759 0,0062
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Tablica 2. Vrijednostiinterakcijskinparametara za modéJNIQUAC i srednjeg kvadratnog
odstupanja eksperiemtainih i UD p X(PRNAIKUQLK XGMHOD NRPSRQHQDWD X
A.

Sustav Temperatura isg i57 igs ig7 i75 i76 A
Butil-acetat+Cehreli1999 2982 0,1870 0,4839 1,9633 0,8243 0,2203 0,8315 0,0037
Butil-acetat#Jtkin 1971 2982 15852 1,3078 0,4454 4,3800 0,0858 0,4066 0,0151
Butil-acetat#Jtkin 1971 3132 0,8003 0,2336 0,9695 2,6807 0,3466 0,1248 0,0023
Cikloheksilacetat 2982 0,5046 0,4709 15793 0,1669 0,2636 3,9204 0,0290
Dietil-adipat 2982 0,3292 0,9537 1,6091 15947 0,1559 0,4211 0,0039
Dietil-ftalat 2982 0,7964 1,0871 15594 1,7758 0,1770 1,0474 0,0246
Dietil-ftalat 3032 1,1511 09627 1,3080 0,3182 0,1955 3,7070 0,0113
Dietil-ftalat 3082 04842 0,6141 1,4901 0,0523 04598 2,6233 0,0417
Dietil-ftalat 3132 1,2022 09257 1,2902 0,3418 0,2042 3,8713 0,0027
Dietil-glutarat 2982 0,3984 1,0667 1,5992 15420 0,0946 05716 0,0037
Dietil-sukcinat 2982 0,3921 1,0316 1,5900 1,2855 0,1327 0,7155 0,0031
Dimetil-adipat 2982 0,3829 1,0480 1,6492 0,8715 0,1663 1,0666 0,0004
Dimetil-ftalat 2982 0,3451 0,6831 2,3410 0,7856 0,4088 2,0840 0,0051
Dimetil-ftalat 3032 0,1381 0,7999 2,2490 0,9063 0,3271 0,7077 0,0064
Dimetil-ftalat 3082 0,1286 0,6724 2,3876 0,7015 0,4186 1,0297 0,0165
Dimetil-ftalat 3132 0,1361 0,9165 2,2441 1,2030 02732 0,4548 0,0162
Dimetil-glutarat 2982 2,2200 0,8084 1,3762 0,0195 0,3620 11,1070 0,0028
Dimetil-maleat 2982 0,1625 1,0017 2,2348 1,2304 0,1879 0,3139 0,0023
Dimetil-sukcinat 2982 0,1441 0,8595 2,3368 0,7685 0,3365 0,6554 0,0051
Etil-acetat+Kim 2005 2982 0,0938 0,1056 3,6939 05134 16186 34061 0,0058
Etil-acetattJtkin 1971 2982 0,2875 0,7498 2,0005 2,0581 02724 0,4035 0,0029
Etil -acetat4Jtkin 1971 3132 0,3402 0,6985 1,6997 0,3382 0,2590 19081 0,0012
Izobutil-acetat 2982 0,9667 0,6617 1,0952 0,0705 0,2306 4,2768 0,0039
Izobutil-acetat 3082 0,3359 0,5173 1,8098 05301 0,2527 1,7084 0,0045
Izobutil-acetat 3182 0,5864 0,5845 1,3857 0,1759 0,2974 2,7965 0,0024
Izobutil-acetat 3282 0,6288 0,6157 1,3462 0,1647 0,2974 29476 0,0026
Izopropil-acetat 2982 0,3566 0,7820 1,6316 1,6437 0,2038 0,5266 0,0030
Metil-butirat 3032 0,4669 0,6543 14586 0,6886 0,2391 14639 0,0023
Propil-propionat 2932 15276 1,0788 0,0996 2,6564 0,1024 0,1017 0,0104
Propil-propionat 3132 1,7187 0,7809 0,0902 2,2665 0,2039 0,0786 0,0090
Propil-propionat 3332 2,0903 0,7034 10,0708 2,1263 0,3104 0,2225 0,0081
Propil-acetat 2982 0,1285 0,4933 2,3253 0,9713 0,1755 0,7233 0,0038
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Tablica5. 8VSRUHGED HNVSHULPHQWDOQLIK IUDDQPRYWHNMIQK K WD M*

Voda(1) +propionskakiselina (2)butil-acetat(3); Cehreli 1999298,15K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

X X3 x° x° X X3 x° x° X X3 x° x°

0,0147 0,0010 0,1416 0,7029 0,0130 0,0017 0,1425 0,6976 0,0139 0,0007 0,1416 0,6990
0,0235 0,0015 0,2048 0,5595 0,0227 0,0020 0,2089 0,5693 0,0236 0,0009 0,2077 0,5696
0,0320 0,0017 0,2577 0,4544 0,0334 0,0024 0,2574 0,4561 0,0339 0,0012 0,2562 0,4559
0,0440 0,0018 0,2912 0,3759 0,0432 0,0028 0,2868 0,3672 0,0430 0,0015 0,2860 0,3669
0,0497 0,0018 0,3056 0,2787 0,0526 0,0032 0,3054 0,2802 0,0516 0,0019 0,3054 0,2804
0,0594 0,0028 0,3073 0,2110 0,0570 0,0035 0,3100 0,2105 0,0559 0,0021 0,3110 0,2118

Voda(1) +propionskakiselina (2}-propil-acetat(3)Cehrell999; 298,15K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

A X3 %0 X3 X X3 %0 X3 X" A %0 X3©

0,0587 0,0064 0,2468 0,1660 0,0558 0,0081 0,2589 0,1717 0,0552 0,0053 0,2519 0,1684
0,0490 0,0056 0,2648 0,2510 0,0464 0,0072 0,2625 0,2441 0,0522 0,0049 0,2605 0,2504
0,0387 0,0046 0,2639 0,3230 0,0401 0,0067 0,2567 0,3128 0,0425 0,0038 0,2561 0,3181
0,0310 0,0041 0,2400 0,4035 0,0334 0,0062 0,2394 04050 0,0328 0,0029 0,2399 0,4079
0,0203 0,0038 0,1913 0,5560 0,0238 0,0054 0,1909 0,5647 0,0206 0,0020 0,1926 0,5627
0,0123 0,0035 0,1243 0,7270 0,0144 0,0047 0,1221 0,7248 0,0111 0,0015 0,1247 0,7237

Voda(1) +propionskakiselina (2)tizopropilacetat(3); Cehreli 19§9298,15K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

W

X W O O W

X3 Xo X3 X W @] O W

X3 X2 X3 X2 W ° °

X3 X2 X3

0,0500 0,0097 0,2601 0,2578 0,0516 0,0086 0,2562 0,2561 0,0485 0,0103 0,2589 0,2541
0,0404 0,0081 0,2515 0,3061 0,0420 0,0077 0,2488 0,3049 0,0405 0,0095 0,2510 0,3041
0,0307 0,0081 0,2299 0,3864 0,0304 0,0069 0,2295 0,3863 0,0306 0,0087 0,2304 0,3865
0,0233 0,0075 0,1963 0,4651 0,0215 0,0063 0,2013 0,4748 0,0227 0,0081 0,2009 0,4750
0,0157 0,0067 0,1535 0,5920 0,0133 0,0059 0,1555 0,5914 0,0148 0,0075 0,1544 0,5911
0,0092 0,0064 0,0982 0,7198 0,0070 0,0056 0,0992 0,7121 0,0083 0,0071 0,0982 0,7125

Voda(1) +propionskakiselina(2)tdiefl -ftalat; Cehrel2005’; 298,2K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

X" X3 x° x° X X3 x° x° X Al x° x°

0,0151 0,0002 0,1049 0,6998 0,0141 0,0057 0,1085 0,7140 0,0073 0,0005 0,1073 0,6637
0,0253 0,0003 0,1732 055785 0,0205 0,0063 0,1795 0,5779 0,0164 0,0006 0,1726 0,5448
0,0333 0,0003 0,2258 0,4840 0,0279 0,0068 0,2297 0,4738 0,0277 0,0008 0,2188 0,4536
0,0483 0,0006 0,2750 0,3461 0,0427 0,0079 0,2831 0,3422 0,0508 0,0012 0,2693 0,3404
0,0653 0,0012 0,3100 0,2630 0,0598 0,0092 0,3089 0,2487 0,0770 0,0021 0,2974 0,2612
0,0797 0,0023 0,3225 0,2135 0,0740 0,0104 0,3156 0,1957 0,0972 0,0030 0,3090 0,2168
0,0979 0,0038 0,3144 01520 0,0952 0,0125 0,3119 0,1404 0,1222 0,0047 0,3160 0,1737
0,1378 0,0113 0,2514 10,0684 0,1422 0,0185 0,2773 0,0736 01524 0,0077 0,3165 0,1327

Voda(1) +propionskakiselina(2)-diefl -ftalat; Cehrel2005; 303,2K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

22



X X3 %0 X3 X X3 %0 X3 X X3V

%0

X3©

0,0162 0,0003 0,1090 0,7166 0,0185 0,0063 0,1079 0,7203 0,0134 0,0004
0,0273 0,0004 0,1717 05686 0,0224 0,0067 0,1802 0,5755 0,0243 0,0006
0,0337 0,0004 0,2194 04661 0,0287 0,0072 0,2287 0,4689 0,0344 0,0008
0,0488 0,0008 0,2800 0,3760 0,0408 0,0081 0,2739 0,3481 0,0491 0,0012
0,0690 0,0014 0,3019 0,2525 0,0606 0,0098 0,2992 0,2337 0,0682 0,0020
0,0786 0,0026 0,2892 0,1862 0,0740 0,0110 0,3010 0,1832 0,0795 0,0027
0,0983 0,0053 0,2853 0,1255 0,0999 0,0139 0,2877 0,1191 0,1004 0,0042
0,1242 0,0118 0,2473 0,0786 0,1255 0,0177 0,2648 0,0813 0,1172 0,0060

0,1080
0,1748
0,2212
0,2658
0,2904
0,2929
0,2852
0,2737

0,6889
0,5689
0,4718
0,3531
0,2387
0,1902
0,1279
0,0955

Voda(1) #propionskakiselina(2)tdietl -ftalat; Cehrel2005; 308,2K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

X X3 %0 X3 X X3 %0 X3 X X3V

%0

X3

0,0184 0,0009 0,1138 0,6934 0,0094 0,0035 01245 0,7011 0,0130 0,0001
0,0248 0,0005 0,1800 0,6019 0,0167 0,0036 01851 0,5882 0,0228 0,0002
0,0360 0,0004 0,2318 0,4700 0,0277 0,0040 0,2408 0,4680 0,0362 0,0004
0,0539 0,0009 0,2726 0,3415 0,0449 0,0047 0,2843 0,3415 0,0123 0,0001
0,0673 0,0017 0,3009 0,2624 0,0626 0,0058 0,3006 0,2532 0,0733 0,0015
0,0777 0,0025 0,2983 0,2053 0,0764 0,0069 03021 0,2031 0,0851 0,0022
0,1016 0,0045 0,2979 0,1509 0,1003 0,0095 0,2917 0,1407 0,1015 0,0036
0,1247 0,0099 0,2585 0,0908 0,1272 0,0137 0,2699 0,0949 0,1097 0,0045

0,1057
0,1612
0,2158
0,1009
0,2899
0,2979
0,2965
0,2784

0,6067
0,5234
0,4320
0,6137
0,2567
0,2126
0,1506
0,0989

Voda(1) +propionskakiselina(2)-diefl -ftalat; Cehrel2005’; 313,2K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

X Xa X° %30 X X3 x° x° X X3

%0

x°

0,0148 0,0002 0,1041 0,7065 0,0130 0,0002 01062 0,7089 0,0122 0,0003
0,0235 0,0002 0,1661 0,6027 0,0219 0,0003 0,1665 0,5973 0,0213 0,0004
0,0315 0,0003 0,2136 0,4927 0,0313 0,0005 0,2153 0,4966 0,0310 0,0006
0,0479 0,0007 0,2703 0,3686 0,0473 0,0009 0,2691 0,3654 0,0471 0,0009
0,0665 0,0016 0,3032 0,2664 0,0659 0,0016 0,2999 0,2621 0,0652 0,0015
0,0761 0,0021 0,3100 0,2068 0,0794 0,0024 0,3091 0,2086 0,0782 0,0021
0,0969 0,0040 0,3073 0,1548 0,0967 0,0036 0,3110 0,1578 0,0950 0,0030

0,1058
0,1668
0,2171
0,2726
0,3021
0,3089
0,3072

0,6992
0,5962
0,5006
0,3709
0,2639
0,2076
0,1544

Voda(1) +propionskakiselina (2)izobuil -acetat(3)Ghanazade2012"; 298,2K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

X" X3 x° x° X X3 x° x° X Al

%02

x°

0,0187 0,0017 0,1764 0,6213 0,0168 0,0057 01819 0,6309 0,0174 0,0024
0,0339 0,0021 0,2620 0,4484 0,0326 0,0066 0,2622 0,4418 0,0337 0,0033
0,0497 0,0025 0,2988 0,3264 0,0482 0,0077 0,2964 0,3164 0,0494 0,0045
0,0644 0,0036 0,3111 0,2439 0,0632 0,0088 0,3065 0,2334 0,0641 0,0058
0,0796 0,0058 0,3051 0,1841 0,0775 0,0101 0,3043 0,1775 0,0779 0,0072
0,0921 0,0080 0,2771 01276 0,0926 0,0118 0,2947 0,1349 0,0925 0,0091

0,1785
0,2629
0,2995
0,3077
0,3009
0,2861

0,6237
0,4485
0,3250
0,2382
0,1780
0,1325

Voda(1) +propionskakiselina (2)izobuil -acetaf3); Ghanazadet012; 308,2K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

X X3 x° %30 X N %2 x° X X3

%0

X3




0,0165 0,0015 0,1772 0,6009 0,0141 0,0045 01819 0,6063 0,0193 0,0012
0,0322 0,0022 0,2583 0,4246 0,0313 0,0054 0,2584 0,4200 0,0362 0,0019
0,0485 0,0027 0,2936 0,3123 0,0484 0,0065 0,2891 0,3029 0,0516 0,0028
0,0635 0,0044 0,3005 0,2340 0,0644 0,0079 0,2978 0,2287 0,0652 0,0038
0,0759 0,0061 0,2951 0,1951 0,0744 0,0089 0,2974 0,1931 0,0736 0,0046
0,0868 0,0086 0,2825 0,1557 0,0856 0,0101 0,2936 0,1613 0,0828 0,0056

0,1764
0,2548
0,2870
0,2957
0,2949
0,2902

0,6091
0,4259
0,3077
0,2314
0,1945
0,1614

Voda(1) +propionskakiselina (2)izobuil-acetat3); Ghanazadet012; 318,2K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

X X3 x° x° X X3 x° x° X X3

x°

x°

0,0146 0,0018 0,1427 0,6402 0,0114 0,0048 0,1480 0,6469 0,0158 0,0019
0,0296 0,0024 0,2230 0,4829 0,0255 0,0056 0,2258 0,4769 0,0307 0,0027
0,0421 0,0030 0,2663 0,3739 0,0397 0,0066 0,2643 0,3633 0,0440 0,0037
0,0547 0,0037 0,2845 0,2875 0,0544 0,0079 0,2827 0,2807 0,0565 0,0049
0,0687 0,0058 0,2869 0,2245 0,0685 0,0093 0,2886 0,2224 0,0678 0,0061
0,0823 0,0087 02769 01718 0,0826 0,0110 0,2872 0,1781 0,0786 0,0074

0,1424
0,2225
0,2635
0,2823
0,2863
0,2813

0,6446
0,4842
0,3716
0,2857
0,2227
0,1736

Voda(1) +propionskakiselina (2}izobuil-aceta3); Ghanazadet012™; 328,2K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

A X3 %0 X3 X X3 %0 X3 X X3V

%0

X3

0,0144 0,0021 0,1425 0,6250 0,0137 0,0062 0,1467 0,6377 0,0155 0,0023
0,0293 0,0026 0,2225 04740 0,0274 0,0070 0,2225 0,4651 0,0299 0,0033
0,0418 0,0030 0,2618 0,3579 0,0405 0,0080 0,2597 0,3477 0,0430 0,0043
0,0545 0,0043 02778 0,2733 0,0535 0,0091 0,2758 0,2650 0,0551 0,0056
0,0670 0,0060 0,2759 0,2075 0,0662 0,0103 0,2797 0,2058 0,0664 0,0069
0,0800 0,0084 0,2638 0,150 0,0793 0,0118 0,2760 0,1603 0,0778 0,0084

0,1429
0,2207
0,2597
0,2753
0,2764
0,2685

0,6323
0,4707
0,3552
0,2698
0,2064
0,1569

Voda(1) +propionskakiselina(2)-dimeil -sukcina(3); Kirbasla2007a% 298,15K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

X Xa X° %30 X X3 x° x° X X3

%0

x°

0,0102 0,0185 0,0826 04621 0,0085 0,0225 0,0858 0,4661 0,0159 0,0122
0,0226 0,0231 0,1166 0,3102 0,0204 0,0250 0,1167 0,3019 0,0298 0,0183
0,0314 0,0270 0,1252 0,2207 0,0324 0,0291 0,1218 0,2137 0,0381 0,0227
0,0432 0,0353 0,1135 0,1517 0,0437 0,0344 01181 0,1613 0,0421 0,0252

0,0776
0,1094
0,1165
0,1134

0,4729
0,3148
0,2199
0,1596

Voda(1) +propionskakiselina(2)-dimeil-glutarat3); Kirbasla007a% 298,15K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

X" X3 x° x° X X3 x° x° X Al

X2

X3

0,0077 0,0080 0,0792 05577 0,0079 0,0101 0,0800 05625 0,0088 0,0042
0,0191 0,0087 0,1486 0,3690 0,0199 0,0114 0,1470 0,3640 0,0216 0,0062
0,0299 10,0118 0,1763 0,2553 0,0311 0,0129 0,712 0,2477 0,0326 0,0083
0,0438 0,0147 0,1693 0,1618 0,0433 0,0147 01757 0,1686 0,0442 0,0110

0,3634
04771
0,5760
0,6639

0,0778
0,1475
0,1706
0,1697

Voda(1) +propionskakiselina(2)dimeil -adipa(3); Kirbasla2007d% 298,15K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

X" X3 x° x° X X3 x° x° X Al

X2

X3

0,0096 0,0034 0,1112 0,5806 0,0098 0,0032 0,1109 0,5800 0,0099 0,0038

0,1112

0,5818
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0,0186 0,0046 0,1698 0,4014 0,0186 0,0037 01696 0,4017 0,0188 0,0046
0,0318 0,0054 0,2030 0,2417 0,0324 0,0046 0,2027 0,2428 0,0323 0,0058
0,0479 0,0083 0,2069 0,1486 0,0484 0,0061 0,2052 0,1497 0,0483 0,0074

0,1696
0,2026
0,2067

0,4016
0,2416
0,1495

Voda(1) +propionskakiselina(2)+dimeil -sukcinaf3); Kirbasla20078"; 298,15K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

X X3 x° x° X X3 x° x° X X3

X2

X3

0,0135 0,0028 0,1394 0,6069 0,0144 0,0001 0,1379 0,6068 0,0121 0,0029
0,0192 0,0030 0,1784 0,4980 0,0197 0,0001 01771 0,4985 0,0178 0,0032
0,0348 0,0038 0,2305 0,3199 0,0335 0,0002 0,2315 0,3230 0,0322 0,0039
0,0550 0,0057 0,2625 0,1845 0,0580 0,0006 0,250 0,1872 0,0562 0,0055

0,1394
0,1799
0,2357
0,2587

0,6006
0,4983
0,3238
0,1824

Voda(1) +propionskakiselina(2)-dimeil -glutarat3); KirbaslaR0078"; 298,15K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

A X3 %0 X3 X X3 %0 X3 X" A

%0

X3©

0,0136 0,0016 0,1633 0,6032 0,0127 0,0029 01630 05975 0,0136 0,0018
0,0244 0,0018 0,2167 0,4440 0,0246 0,0032 0,2202 0,4510 0,0228 0,0020
0,0418 0,0021 0,2679 0,3119 0,0404 0,0038 0,2666 0,3068 0,0378 0,0026
0,0553 0,0028 0,2836 0,1941 0,0544 0,0045 0,2851 0,1928 0,0584 0,0036

0,1625
0,2211
0,2658
0,2842

0,5999
0,4500
0,3035
0,1964

Voda(1) +propionskakiselina(2)-dimeil -adipat3); Kirbasla2007d"; 298,15K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

X X3 %0 X3 X X3 %0 X3 X X3V

%0

X3

0,0177 0,0009 0,1747 05631 0,0135 0,0000 01767 05562 0,0161 0,0008
0,0259 0,0010 0,2435 0,3828 0,0248 0,0001 0,2486 0,3907 0,0271 0,0010
0,0376 0,0012 0,2898 0,2880 0,0370 0,0001 0,2874 0,2857 0,0376 0,0012
0,0503 0,0016 0,3110 0,2035 0,0523 0,0002 0,3091 0,2050 0,0501 0,0015

0,1742
0,2482
0,2877
0,3091

0,5557
0,3933
0,2858
0,2020

Voda(1) +propionskakiselina(2)etil-aceta3); Kim 2005 298,15K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

X" X3" x° x° X2 X3 x° x° X X3

%0

x°

0,0023 0,0025 0,0406 0,3692 0,0038 0,0064 0,0393 0,3683 0,0023 0,0016
0,0044 0,0034 0,0591 0,2495 0,0057 0,0068 0,0594 0,2534 0,0047 0,0022
0,0069 0,0045 0,0679 01706 0,0072 0,0071 0,0685 0,1704 0,0075 0,0032
0,0101 0,0059 0,0709 0,1208 0,0087 0,0072 0,0704 01161 0,0103 0,0043
0,0151 0,0085 0,0648 0,0783 0,0106 0,0073 0,0683 0,0782 0,0133 0,0057

0,0386
0,0611
0,0713
0,0704
0,0608

0,3512
0,2612
0,1832
0,1218
0,0729

Voda(1) +propionskakiselina(2)y-meil -butirai3); Murty'*1966; 303,2K

Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC

X" X3 x° x° X" X3 x° x° X YAl

%0

x°

0,0162 0,0047 0,1433 0,6395 0,0166 0,0049 0,1444 0,6465 0,0154 0,0047
0,0223 0,0052 0,1883 0,5664 0,0230 0,0053 0,1857 0,5597 0,0219 0,0051
0,0279 0,0057 0,2128 0,4996 0,0280 0,0056 0,2119 0,4978 0,0272 0,0056
0,0324 0,0060 0,2349 04343 0,0335 0,0059 0,2349 04367 0,0331 0,0060
0,0367 0,0060 0,2475 0,4022 0,0370 0,0062 0,2468 0,4012 0,0369 0,0064
0,0411 0,0065 0,2556 0,3659 0,0406 0,0064 0,2569 0,3672 0,0410 0,0068

0,1452
0,1864
0,2125
0,2353
0,2469
0,2568

0,6450
0,5586
0,4971
0,4364
0,4012
0,3675

Voda(l) +propionskakiselina (2)eikloheks!-aceta3); Ozme2004; 298,15K
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Eksperimentalnipodaci NRTL

UNIQUAC

X X3 %0 X3 X X3 %0

X3°

X A

X0

X3©

0,0115 0,0002 0,1190 0,8627 0,0163 0,0001 0,1136
0,0200 0,0002 0,1948 0,7594 0,0283 0,0002 0,1833
0,0302 0,0001 0,2666 0,6065 0,0427 0,0004 0,2495
0,0398 0,0001 0,3129 04685 0,0591 0,0007 0,2913
0,0488 0,0001 0,3418 0,3635 0,0777 0,0012 0,3150
0,0603 0,0003 0,3548 0,2977 0,0943 0,0019 0,3260
0,0721 0,0007 0,3587 0,2361 0,1126 0,0029 0,3317
0,0856 0,0016 0,3462 0,1703 0,1334 0,0047 0,3326
0,1191 0,0060 0,2929 0,0951 0,1568 0,0075 0,3285

0,8571
0,7437
0,5931
0,4633
0,3656
0,3029
0,2490
0,2008
0,1577

0,0055 0,0001
0,0099 0,0001
0,0163 0,0002
0,0235 0,0003
0,0311 0,0003
0,0379 0,0004
0,0457 0,0006
0,0566 0,0008
0,0758 0,0013

0,1118
0,1803
0,2521
0,3055
0,3392
0,3542
0,3596
0,3532
0,3255

0,7673
0,6634
0,5412
0,4320
0,3408
0,2774
0,2186
0,1593
0,0957

Voda(1) +propionskakiselina (2)dimeil -ftalat(3); Ozmer2005"; 298,2K

Eksperimentalnipodaci NRTL

UNIQUAC

X X3" x° x3° X X3 x°

x°

X X3

x°

x°

0,0140 0,0006 0,1135 05699 0,0108 0,0011 0,1179
0,0212 0,0008 0,1490 0,5154 0,0158 0,0013 0,1506
0,0293 0,0009 0,2020 0,3415 0,0303 0,0018 0,2057
0,0396 0,0017 0,2249 0,2996 0,0384 0,0021 0,2213
0,0540 0,0022 0,2284 0,1959 0,0545 0,0031 0,2351
0,0625 0,0037 0,2393 0,1663 0,0623 0,0037 0,2354

0,5757
0,5007
0,3498
0,2916
0,2030
0,1625

0,0122 0,0006
0,0174 0,0007
0,0312 0,0013
0,0388 0,0018
0,0547 0,0030
0,0647 0,0041

0,1160
0,1492
0,2058
0,2217
0,2344
0,2335

0,5735
0,5017
0,3524
0,2930
0,2025
0,1624

Voda(1) +propionskakiselina (2)dimeil -ftalat(3); Ozmer2005"; 303,2K

Eksperimentalnipodaci NRTL

UNIQUAC

X X3 %0 x° A X3 %0

x°

X" Al

%0

x°

0,0223 0,0009 0,1534 0,4920 0,0190 0,0016 0,1566
0,0357 0,0014 0,2003 0,3432 0,0348 0,0023 0,2052
0,0385 0,0016 0,2196 0,3080 0,0417 0,0027 0,2163
0,0601 0,0027 0,2425 0,1936 0,0682 0,0051 0,2315
0,0680 0,0048 0,2191 0,1361 0,0622 0,0044 0,2273

0,4912
0,3504
0,3069
0,1880
0,1384

0,0174 0,0010
0,0308 0,0016
0,0365 0,0019
0,0620 0,0041
0,0642 0,0043

0,1572
0,2068
0,2181
0,2335
0,2306

0,4880
0,3459
0,3020
0,1847
0,1430

Voda(1) +propionskakiselina (2)dimeil -ftalat(3); Ozmer2005"; 308,2K

Eksperimentalnipodaci NRTL

UNIQUAC

X2W X3W XZO X3o X2W X3W Xzo

X3o

X2W X3W

X2

X3

0,0126 0,0005 0,0969 0,6202 0,0163 0,0071 0,0929
0,0226 0,0010 0,1747 0,3635 0,0254 0,0079 0,1811
0,0435 0,0021 0,2214 0,2365 0,0386 0,0089 0,2227
0,0618 0,0030 0,2510 0,1703 0,0533 0,0100 0,2267
0,0720 0,0071 0,1834 0,0918 0,0627 0,0108 0,2193

0,6117
0,3785
0,2256
0,1389
0,1040

0,0072 0,0005
0,0208 0,0010
0,0402 0,0022
0,0701 0,0060
0,0552 0,0038

0,0993
0,1878
0,2233
0,2211
0,2063

0,6009
0,3898
0,2346
0,1471
0,0990

Voda(1) +propionskakiselina (2)dimeil -ftalat(3); Oznmer2005; 313,2K

Eksperimentalnipodaci NRTL

UNIQUAC

X2W X3W XZO X3O X2W X3W Xzo

X3o

X2W X3W

Xzo

X30

0,0133 0,0010 0,0971 0,5868 0,0107 0,0061 0,0999
0,0247 0,0012 0,1635 0,4618 0,0239 0,0070 0,1656
0,0370 0,0013 0,2044 0,3499 0,0400 0,0086 0,2084

0,5833
0,4601
0,3571

0,0115 0,0011
0,0226 0,0016
0,0342 0,0022

0,1019
0,1639
0,2026

0,6072
0,4563
0,3397
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0,0457 0,0020 0,2586 0,2242 0,0661 0,0123 0,2372 0,2128 0,0556 0,0038 0,2300 0,2013
0,0587 0,0031 0,2350 0,1829 0,0645 0,0120 0,2361 0,1807 0,0620 0,0045 0,2310 0,1808
0,0760 0,0052 0,A780 0,0806 0,0571 0,0110 0,2050 0,0785 0,0514 0,0035 0,2155 0,0891
Voda(1) +propionskakiselina (2)dimeil-maleat3); Ozme2008% 298,2K
Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC
X X3 x° x° X X3 x° x° X X3 x° x°
0,0115 0,0127 0,0518 0,7039 0,0179 0,0143 0,0453 0,6988 0,0163 0,0143 0,0470 0,7030
0,024 0,0176 0,0723 0,6235 0,0289 0,0182 0,0678 0,6278 0,0268 0,0180 0,0697 0,6262
0,0422 0,0264 0,096 05226 0,0447 0,0256 0,0942 0,5299 0,0425 0,0251 0,0958 0,5243
0,0628 0,0397 0,1206 0,3965 0,0659 0,0397 0,1191 0,4075 0,0631 0,0379 0,1204 0,3987
0,0877 0,0631 0,1318 0,314 0,0179 0,0143 0,0453 0,6988 0,0163 0,0143 0,0470 0,7030
Voda(1) +propionskakiselina(2)progl -propiona¢3); Samaro2016°; 293,15K
Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC
A X3 x° X2 X X3 x° x° X X3 x° x°
0 0,006 0 0,926 0,0000 0,0012 0,0000 0,9067 0,0000 0,0095 0,0000 0,9308
0,038 0,004 0,143 0,61 00243 0,0019 0,1583 0,6195 0,0189 0,0129 0,1614 0,5981
0,035 0,008 0,189 0526 0,0323 0,0023 0,1938 0,5390 0,0248 0,0136 0,1982 0,5173
0,044 0,01 0,246 0416 0,0474 0,0030 0,2398 0,4169 0,0379 0,0149 0,2475 0,4026
0,064 0,009 0,272 0,34 0,0618 0,0039 0,2650 0,3303 0,0524 0,0166 0,2769 0,3233
0,093 0,009 0,288 0,227 0,0894 0,0063 0,2830 0,2202 0,0843 0,0209 0,3006 0,2186
0,07 0,011 0284 0,162 0,1104 0,0088 0,2823 0,1657 0,1132 0,0261 0,2980 0,1618
0,124 0,015 0,275 0,118 0,1313 0,0123 0,2749 0,1264 0,1476 0,0342 0,2803 0,1168
Voda(1) +propionskakiselina(2)-progl -propiona¢3); Samaro2016° 313,15K
Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC
X X3 x° x3° X A x° x° X X3 x° x°
0 0,009 0 0,881 0,0000 0,0014 0,0000 0,8614 0,0000 0,0031 0,0000 0,8933
0,029 0,007 0,137 0581 0,0253 0,0022 0,1434 0,5997 0,0290 0,0062 0,1373 0,5836
0,053 0,007 0,178 0501 0,0383 0,0029 0,1901 0,4966 0,0375 0,0072 0,1862 0,4776
0,057 0,006 0,213 0421 0,0498 0,0035 0,2195 04217 0,0462 0,0082 0,2181 0,4056
0,069 0,008 0,26 0,317 0,0713 0,0052 0,2534 0,3126 0,0653 0,0106 0,2572 0,3045
0,092 0,01 0,277 0,21 0,0993 0,0083 0,2700 0,2120 0,0952 0,0152 0,2797 0,2110
0,122 0,015 0,27 0,138 0,1253 0,0128 0,2661 0,1397 0,1308 0,0228 0,2777 0,1438
0,129 0,02 0,263 0,106 0,1321 0,0142 0,2576 0,1100 0,1496 0,0279 0,2696 0,1186
Voda(1) +propionskakselina(2) +progl -propionat3); Samaro2016; 333,15K
Eksperimentalnipodaci NRTL UNIQUAC
X" X3 x° x° X X3 x° x° X X3 x° x°
0 0,013 0 0,828 0,0000 0,0021 0,0000 0,8185 0,0000 0,0030 0,0000 0,8291
0,037 0,004 0,133 0,56 0,0282 0,0034 0,1415 0,5588 0,0264 0,0051 0,1403 0,5432
0,044 0,012 0176 0473 00401 0,0041 0,1788 04770 0,0365 0,0061 0,1781 0,4615
0,051 0,011 0,204 0,391 0,0522 0,0051 0,2068 0,4072 0,0475 0,0072 0,2072 0,3940
0,072 0,007 0,253 0,3 0,0781 10,0078 0,2426 0,2917 0,073% 0,0106 0,2454 0,2866
0,103 0,014 0265 0,195 0,1087 0,0126 0,2563 0,1928 0,1093 0,0173 0,2621 0,1957
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0,122 0021 0252 0133 01223 0,0156 0,2521 0,1389

0,1347 10,0240

0,2602

0,1512

Voda(1) +propionskakiselina (2)etl-aceta(3); Utkin1971"; 298,15

Eksperimentalnipodaci NRTL

UNIQUAC

XV X3 x° x° X X3 x° x°

X Al

X2

X3

0,0513 0,0303 0,1892 0,2324 0,0491 0,0277 01902 0,2336
0,0413 0,0262 0,1908 0,2880 0,0406 0,0259 0,1878 0,2820
0,0215 0,0214 0,1661 0,4001 0,0256 0,0233 0,1662 0,4094
0,0068 0,0152 0,0590 0,7182 0,0058 0,0206 0,0602 0,7149

0,0521 0,0257
0,0425 0,0230
0,0255 0,0193
0,0052 0,0162

0,1884
0,1859
0,1641
0,0604

0,2373
0,2845
0,4079
0,7152

Voda(1) +propionskakiselina (2)etil-aceta3); Utkin1971; 313,15K

Eksperimentalmiodaci NRTL

UNIQUAC

X X3 x° x3° X X3 x° x°

X X3

X2

X3

0,0290 0,0198 0,1709 03173 0,0283 0,0179 0,1712 0,3184
0,0141 0,0132 0,1303 0,5505 0,0165 0,0155 0,1282 0,5498
0,0041 0,0124 0,0410 0,7944 0,0048 0,0129 0,0405 0,7964

0,0281 0,0201
0,0154 0,0161
0,0040 0,0126

0,1718
0,1301
0,0411

0,3172
0,5531
0,7935

Voda(1) +propionskakiselina (2}butil-acetaf3); Utkin1971; 298 15K

Eksperimentalnipodaci NRTL

UNIQUAC

P X3 %0 X3 X X3 %0 X3

X" A

%0

X3©

0,1218 0,0164 0,2908 0,1203 0,1286 0,0135 0,2921 0,1290
0,0492 0,0016 0,3488 0,3485 0,0571 0,0026 0,3381 0,3441
0,0258 0,0024 0,2311 05479 0,0163 0,0006 0,2439 0,5578
0,0080 0,0011 0,0562 0,8455 0,0009 0,0004 0,0627 0,8383

0,1326 0,0204
0,0464 0,0084
0,0097 0,0086
0,0002 0,0213

0,3048
0,3307
0,2514
0,0646

0,1325
0,3189
0,5511
0,8323

Voda(1) +propionskakiselina (2)butl-acetag3); Utkin1971"; 313,15K

Eksperimentalnipodaci NRTL

UNIQUAC

X" X3" x° x° X2 X3 x° x°

X X3

%0

x°

0,0490 0,0011 0,3139 0,3595 0,0495 0,0012 0,3124 0,3579
0,0352 0,0009 0,2648 0,4522 0,0356 0,0008 0,2669 04571
0,0258 0,0005 0,2163 0,5613 0,0253 0,0005 0,2151 0,5564
0,0135 0,0003 0,1298 0,7028 0,0137 0,0003 01297 0,7039

0,0487 0,0005
0,0349 0,0003
0,0253 0,0002
0,0157 0,0001

0,3123
0,2671
0,2149
0,1281

0,3575
0,4566
0,5562
0,7066
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5. RASPRAVA

Nakon sporeddHYH]QLK OL QLM Dnodelia DKRKXTQ DIW UKIQUAC
seksperimentalnim podacimaPRaH VH ]DNOMXpLWL GD MHVODJDQMH SU
]JD YHULQX VXVWDYD 8V &dbsHAPERPD VIUHGEQRY W URRIAH VH G
NRTL (A =0,0066) u odnosu na UNIQUA® E 0,0080).

1DJLEL YH]QLK OLQLMD X VYLP VXVWDYLPD VX QHJDWL\
X VYLP HVWHULPD RWDSD EROMH QHJR X DR/GIAHAM R O/NHX WD
WUHEDOR EL MRa L]UDpXQDWL L RPMHU NRHILFLMHQW UDYV

1D VOMHGHULP VOLND P Dtebvjiziatbid BeaekihMidrgenktatrultvkeM HF D M
HVWHUD QD UH]XOWDWH SRJODYLWR QD YHOLPLQX GYRID
vode.
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Na slici 6 prikazani su eksperimentalni podada monoester,izobutil-acetat pri
, ] GLMDJUDPD VH YLGL GD V

UD]OLpLWLP WHPSHUDWXUDPD
,VWRYUHPHQR MHaWPDQMXM

SRYLAHQMHP WHPSHUDWXUH
WHUPRGLQDPLpNL SRYROMQLMH ELOR SURYRGLWL HNVW

WHPSHUDWXUD PHYyXWLP PRaH XWMHFDWL QD XEU]JDQMH S

0,0

/ M4 M4 M4 M4 M4 M4 M4 M4 M4 /
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
x(voda)

Slikn6.8WMHFDM SRYLAHIDIMPHOHPSEX W RUMHIQRJ SRGUX

u sustavu voda(1l}propionsla kiselina (2) 4zobutilacetat (3)
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Na slici 7 prikazansu eksperimentalni poddea diesterdietil-ftalat SUL UD]OLpLWL
temperaturama8 RYRP VOXpDMX HNVSHULPWHQ@WIEH Q DSDRSKDE)AWIHAH
L]YXUL ]DNOMXpNH SRYUEWH WBPSBODDWXUH QHPD WROLNL
GYRID]QRJ S®E&DXEMD WUHEDOR EL SUHJOHGDWL SRGDWNH
RGUHYHQLMLK ]JDNOMXpDND

0,9
w0/ N
Y——rF—pf—Ff—p—p—F—+F—+F—+—00
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10

X(voda)

Slika7. 8 WMHFDM SRYLAHIIMPHOHPSEX W RUMHQRJ SRGUX
u sustavu voda(1l}xpropionska kiselina (2)}dietil-ftalat (3)
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Na slici8 prikazan je utiecaG XOMLQH NLVHOLQVNRJD ODQFD GLHVV
SRGUXpMD SUHPD GRVWXSQLP "HaawWsetitsukeidad W@ LP SRGI
adipat. Dimeti DGLSDW Gili 8\DWHRWP ¥ IpHPWMyX GYLMH NUDMQMH NDU
QDMYHUH -dDkciBdt,Pdit®idr @ dva-OWRPD L]PHYyX NUDMQMLK NDUEF
QDMPDQMH GYRID]J]QR SRGUXpMH -DVQR MH GD PMHAOMLY
GXOMLQH XJOataNRYRGLPQRJI O

298,2 K

0.9 —=— dimetil-sukcinat
—=— dimetil-glutarat
dimetil-adipat

/ M4 M4 M4 M4 M4 7/ 7 M4 M4
o0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
X(voda)

Slika 8. Utjecaduljinekiselinskog lanca diester@ D YHOLPLQX GYRID]QRJ SRC
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1D VOLFL SULND]DQ MH XWMHFDM GXOMLQH NLVHO
GYRID]QRJ SRGUXpMD SUHPD OLWHUDW X-acedtr p@@GDFLPD
1DADORVW SRGDFL VX GRVWXSQL SUL UD]OLpLWLP

propionat®
]DNOMXpDND yLQL VH GD VH V SRYHUDQMHP GXOMLQH N

topljivost vode i estera.

00 —=— propil-acetat; 298,15 K
"X 10 | —— propil-propionat; 293,15 K

7/ / / 7/ 010

- > ; - —
06 07 08 09 10

V4

¥— . , —
00 01 02 03 04 05
x(voda)

7/ / /

Slika 9.Utjecaduljine kiselinskog lanca monoesa QD YHOLPLQX GYRID]J]QRJ SR
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1D VOLFL SULND]DQ MH XWMHFDM GXOMLQH DONRK
GYRID]QRJ SRGUXpMD SUHPD OLWH U D& Qprdpils&EDFLPD ¢
butil-acetat i cikloheksilacetal pri tempeaturi od 298,15 K. S R Y H Ui Dol tigiikovih
atomau alkoholnom lancuSRYHUDYD VH GYRID]QR SRGWXPW H. POLRO NI
SRGUXpMH QHRG HADIKL YLRAWNILDt Lj&y PoGehdialnd \tokdetdmlp za
ekstrakciju propionske kiseling iotopine. 7UHED PHYyXWLP UHUOL GD V YHOL|
RGQRVQR GXOMLQRP ODQFD pHVWR UDVWH L YLVNR]JQRVW

298,15 K

—=— etil-acetat

—=— propil-acetat
butil-acetat

0,8 —— cikloheksil-acetat

0,7

-/_
vg‘)\\ 0,4 0,6/'%
9 Q
@ 0,5 Z:
X 0,5 ’9?,/
0.6 0,4
0,7 03
0,8 0.2
0,9 AV 01
w0/ AT/
/I 7 T 7 T 7 T 7 T 7 T 7 T 7 T 7 T/ 7 0,0
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 1,0

X(voda)

Slika 10. Utjecapluljine alkoholnoglancamonoesteraQ D YHOLPLQX GYRID]JQRJ S|
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Na slici 11 prikazan je utjecaj dulg kiselinskogaODQFD PRQRHVWHUD QD
GYRID]QRJ SRGUXpMD SUHPD OLWHUDWXSUIQihd@OiSiIEt(BDFLPD 1
sukcinat’” SUL . 6DVYLP MH RRYbH W\DRorteHDgljkevih Vama u
alkoholnomlancuSRYHUDYD G®BRDMPRQPR SR

298,2 K
0,9 —=— dimetil-sukcinat
—=— dietil-sukcinat

4 +
& 0 0.6 %,
) o
Q .
¥ 00 5%
0,6 =
4

/ M4 M4 M4 M4 M4 7/ M4 M4 M4 M4
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
X(voda)

Slikal. SBWMHFDM GXOMLQH DONRKROQRJD ODQFD GLHVWHL
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1D VOLFL SULND]DQ MH XWMHFDM UD]J]JUDQDWRVWL D
GYRID]QRJ SRGUXpMD SUL WHPSHUDWXUL RG Inim . SUH
podacima.8 VS R U H y H Q Lacet, isdpiRSHadatal, butil-acetat i izobutil-acetal®. 1z
GLMDJUDPD VH YLGL GD UD]JJUDQDWRVW DONRKROQRJ GL
GYRID]QRJ SRGUXpMD

0.0 298,15 K

—=— propil-acetat

—=— izopropil-acetat
butil-acetat

—=— izobutil-acetat

/ M4 M4 M4 M4 M4 M4 M4 M4 M4 M4 010
00 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10
x(voda)

Slikal2. Utjecaj razgranatosti alkoholnogdla PRQRHVWHUD QD YHOLPLQX GYR
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6 =$./-8y$.

8 UDGX MH LVWUDALY D &aplievb QRatarua/bdalHpSaididha’ L Q D
kiselina(2) torganski ester(3)Na osnovieksperimentalnih podatakRGUHYHQL VX SDUDI
modela koeficijentaaktivnosti NRTL i UNIQUAC. Na osnovi rezultata] D N @l }epda
PRGHOL GREUR RSLVXMX HNVSHUQARHW®YW DEORYXHM IS RGHDIW A W D \

cijeloga skupa daje NRTLKvaliteta opisa ovisi i 0 kvaliteBamiheksperimentalnih podataka.

EksperimetWDOQL VX SRGDFL X VNODGX V SUHWSRVWDYN
XJOMLNRYRGLpPpQLP GLMHORP ELOR GD VH RQ QDOD]L X N
VODELMH PLMHabWL V YRGRP

Iz trokutnih dijagrama prikazanih na slikama#6 PRaH VH SUHW SRV VRIBY L W
LVWUDaALY Dgloke seMRtivHdIdDapalo za ekstrakciju propionske kiseline iz vodene
otopine biti cikloheksitDFHWDW M H Udvbfezbo R ®Y XiEMH 7DNRYHU QDJL
OLQLMD VX ]DG RYopaddaXibehhxX dostakdpiiijau esteru negaivodi. No,
kod velikin molekula kakav je dikloheksitacetaf SURE O HP P &ikeH/iskdzWost t§e
prije odluke potrebnaoprovijeriti i ostala fizikalna svojstva To je prvenstvenonjegova
viskoznost NRMD PRUD ELWLWWRLYDIHYM D DEMNRRWROMHJ PLMHA
tijekom prijenosa tvari. Zatim, tu & JXWWRWMD WDNRYyHU PRUD ELWL aWR
UD]J]OLpLWLMD RG JXVWRUH YRGH UDGLEU]RDBali@juaréiaM D QM D
provjeriti i tlak para otapala, da seno QH JXEL KODSOMHQMHP QMHJIRYD W

svojstva, korozivnost itd.
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8. POPIS OZNAKA

n;

OF4, OF,
OF3;

VUHGQMH NYDGUDWQR RGVWXSDQMH UDY(
udjelima

aktivnosti-te komponerd uotopini

u gornjem indeksu, oznaka za kombinatorni doprinos

X JRUQMHP LQGHNVX R]QDND ]D HNVFHVY
ugornjem indeksuR]QDND SRpHWQHVPMHVH
Gibbsova energija, J

molarna Gibbsova energija, Jrifol

SRPRUQD YDULMDEOD PRGHOD157/

erntalpija, J

X JRUQMHP LQGHNVX R]JQDND ]D LGHDOQX
koeficijentraspodijele

omijer koeficijenataaktivnostkoeficijentraspodjele

SRPRUQD YDULMDEOD

molarna masa,g mol

X JRUQMHP LQGHNVX R]JQDND ]D YHOLDpPLQ.
P Q R &uafifle komponente u otopini,mol

u gornjem indeksu, oznaka za organsku fazu

funkcijecilja

tlak, Pa

kaznenafunkcija

Izmijenjena toplina, J

volumni parametairte komponeng

RSUD SOLQVND NKO NONDQWD

u gornpm indeksu, oznaka za rezidualni doprinos
SRYUALQVNL SDUDPHWDU NRPSRQHQDWD
entropija, J Kk

WHUPRGLQDPLpPpND WHPSHUDWXUD .
interakcijski parametar modela UNIQUACmbI™

u gornjem indeksu, oznaka za vodenu fazu

molarni udioi-te kompomnte u kapljevitoj fazi
40



N

j-}—I_-P—'_;;

=~ P M

koordinacijski broj

PRODUQL XGLR NRPSRQHQWH X SRpHWQRN
parametar modelaNRTL
koeficijent aktivnosti-te komponente uotopini

SRYUEGLQVNL XGLR NRPSRQHQWH

kemijski potencijai-te komponente uotopini,rdol™
VWDQGDUGQL NHPLMVNL SRMHQFLMDO pL\
interakcijskiparametar modelaNRTL,ndol™*
interakcijskiparametamodelaUNIQUAC

volumni udio komponente

u gornjem indeksuprva, odnosno drugkapljevitafaza uraviR W H & L

X JRUQMHP LQGHNVX R]JQDND ]D pLVWX NF

41



a,92723,6

1LNR O Dy 2V QRYQX &NROX ]DYU&DYD
pHJD XSLVXMH *LPQD]LMX IUD '"RPLQLND 0D QaeleindRX i&X. URNR

gimnaziju i srednju glazb®@ X A4NROX )DNXOWHW NHPLMVNRJ LQaHQM
.HPLMVNR LQAHQMHUVWYR XSLVXMH TUHQXWQR MH VW)
KePLMVNRJ LQAHQMHUVWYD X =DJUHEX
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