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تخمین‌حلالیت‌مواد‌جامد‌در‌محدوده‌وسیع‌از‌ترکیب‌و‌فشار،‌توسعه‌داده‌شده‌است.‌جامدات‌بررسی‌شده‌‌2و‌3-‌دی‌متیل‌نفتالن،‌‌2و‌6-‌دی‌متیل‌
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هستند.‌نتیجه‌های‌به‌دست‌آمده‌از‌شبیه‌سازی‌نشان‌داد،‌معادله‌‌VTPRتطابق‌بهتری‌با‌داده‌های‌تجربی‌نسبت‌به‌معادله‌‌PRدارد.‌کمترین‌درصد‌
خطای‌مطلق‌میانگین‌)AAPD(‌برای‌معادله‌‌VTPRو‌سامانه‌آنتراسن-اتان‌)3/72%(‌و‌بیشترین‌مقدار‌‌AAPDبرای‌معادله‌‌PRو‌سامانه‌کلسترول-‌

کربن‌دی‌اکسید‌)20/44%(‌بود.
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مقدمه
برای‌ جایگزین‌ فنّاوری‌ توسعه‌ به‌ رشدی‌ روبه‌ تمایل‌ امروزه‌
مصرفی،‌ انرژی‌ کاهش‌ محیط‌زیست،‌ بر‌ سوء‌ تأثیر‌ کاهش‌
پسماندهای‌سمی‌کمتر،‌استفاده‌بهتر‌از‌فراورده‌های‌جانبی،‌کیفیت‌
و‌ایمنی‌بهتر‌فراورده‌های‌نهایی‌پدید‌آمده‌است‌]‌1و‌2[.‌استفاده‌
از‌حلال‌های‌سمی‌و‌آتش‌گیر‌از‌مهم‌ترین‌مسائل‌مخاطره‌آمیز‌در‌
صنایع‌شیمیایی‌هستند.‌ورود‌این‌حلال‌ها‌به‌محیط‌زیست‌سبب‌
ایجاد‌آلاینده‌های‌مضر‌می‌شود‌]‌3و‌4[.‌از‌این‌رو،‌حلال‌ها‌باید‌
بازیافت‌شوند‌و‌با‌بازگرداندن‌دوباره‌به‌فرایند،‌مورد‌استفاده‌قرار‌
گیرند.‌آب،‌هیدروکربن‌های‌پرفلوره‌شده،‌سیالات‌فوق‌بحرانی‌و‌
مایعات‌یونی‌از‌جمله‌حلال‌های‌سبز‌هستند‌که‌می‌توانند‌دوباره‌

مورد‌استفاده‌قرار‌گیرند.‌در‌بسیاری‌از‌این‌جداسازی‌ها،‌تغییرات‌
فیزیکی‌بوده‌و‌نیازمند‌روش‌های‌جداسازی‌مانند‌تقطیر‌و‌استخراج‌
هستند‌]5[.‌در‌برخی‌از‌فرایندهای‌جداسازی،‌به‌دلایل‌گوناگون‌
و‌ تأمین‌ فراورده‌ها،‌ خلوص‌ بالا،‌ دمای‌ به‌ مواد‌ حساسیت‌ مانند‌
استفاده‌ استخراج‌ معمول‌ روش‌های‌ از‌ نمی‌توان‌ حلال،‌ بازیابی‌
رفع‌ برای‌ راه‌حلی‌ به‌عنوان‌ امروزه‌ که‌ روش‌هایی‌ از‌ یکی‌ کرد.‌
به‌وسیله‌ استخراج‌ است،‌ مطرح‌ جداسازی‌ فرایندهای‌ مشکلات‌
سیال‌فوق‌بحرانی‌است.‌سیالات‌فوق‌بحرانی،‌سیالاتی‌هستند‌
و‌ دارند‌ قرار‌ بحرانی‌خود‌ از‌حالت‌ بالاتر‌ فشارهای‌ و‌ دما‌ در‌ که‌
مایع‌ به‌ تبدیل‌ امکان‌ عدم‌ بحرانی،‌ فوق‌ محدوده‌ مشخصات‌ از‌
تحت‌هرگونه‌افزایش‌فشار‌است.‌برخلاف‌مایعات،‌در‌حالت‌فوق‌

h-bagheri@eng.uk.ac.ir



62
سال یازدهم، شماره 2، تابستان 96 )JARC( نشریه پژوهش های کاربردی در شیمی

تغییرات‌ آن‌ها،‌ دوی‌ هر‌ یا‌ و‌ فشار‌ دما،‌ در‌ ناچیز‌ تغییر‌ بحرانی‌
شدیدی‌در‌ویژگی‌های‌فیزیکی‌به‌ویژه‌چگالی‌سیال‌ایجاد‌می‌کند.‌
این‌ویژگی‌در‌استخراج‌افزون‌بر‌انتخاب‌پذیری‌بالا،‌سبب‌بازیابی‌
مواد‌استخراجی‌با‌انبساط‌ناگهانی‌می‌شود.‌سیالات‌فوق‌بحرانی‌
از‌نظر‌انحلال‌پذیری‌مانند‌مایعات‌و‌از‌نظر‌ویژگی‌های‌انتقالی‌و‌
نفوذ‌مانند‌گازها‌)نفوذپذیری‌بالا‌و‌گرانروی‌کم(‌رفتار‌می‌‌کنند،‌
در‌نتیجه‌سیال‌فوق‌بحرانی‌به‌راحتی‌در‌جامدات‌متخلخل‌یا‌لیفی‌
نفوذ‌می‌کند‌]6[.‌از‌مزایایی‌عمده‌سیالات‌فوق‌بحرانی،‌انتخاب‌
پذیری‌و‌جداسازی‌کامل‌حلال‌و‌حل‌شونده‌و‌از‌معایب‌مهم‌این‌
روش،‌فشار‌بالای‌موردنیاز‌در‌فرایند‌است.‌سیالات‌فوق‌بحرانی‌
آن‌ها‌ جمله‌ از‌ که‌ دارند‌ متنوعی‌ کاربردهای‌ متفاوت‌ صنایع‌ در‌
می‌توان‌به‌صنایع‌شیمیایی،‌دارویی،‌نفت،‌گاز،‌پتروشیمی،‌پلیمر‌و‌

صنایع‌غذایی‌اشاره‌کرد‌]4[.
مزایای‌ از‌ مایع‌ حلال‌های‌ به‌ نسبت‌ بحرانی‌ فوق‌ سیالات‌
بیشتری‌برخوردار‌هستند.‌از‌جمله‌این‌مزایا‌می‌توان‌به‌این‌موارد‌

اشاره‌کرد‌]‌4تا‌6[:
فرایند‌استخراج‌بیشتر‌سیالات‌فوق‌بحرانی‌در‌دمای‌پایین‌ ‌■
انجام‌می‌شود.‌بنابراین،‌این‌فرایند‌برای‌مواد‌حساس‌به‌دما‌

مناسب‌است.
حلال‌ بحرانی،‌ فوق‌ سیالات‌ کمک‌ به‌ استخراج‌ فرایند‌ در‌ ‌■
به‌طور‌کامل‌از‌فراورده‌قابل‌بازیابی‌است‌و‌به‌دلیل‌کاهش‌
اقتصادی‌ نظر‌ از‌ آن‌ از‌ مجدد‌ استفاده‌ و‌ حلال‌ مصرف‌

مقرون‌به‌صرفه‌است.
عدم‌حضور‌حلال‌در‌فراورده‌نهایی‌سبب‌بالا‌رفتن‌کیفیت‌ ‌■

فراورده‌نهایی‌می‌شود.
حل‌کنندگی‌ توانایی‌ بین‌ زیاد‌ تفاوت‌ معنای‌ به‌ گزینش‌پذیری‌
در‌ موجود‌ مواد‌ سایر‌ با‌ مقایسه‌ در‌ مواد،‌ برخی‌ برای‌ سیال‌ یک‌
یک‌مخلوط‌است.‌به‌عبارت‌دیگر،‌این‌کمیت‌نشان‌دهنده‌کیفیت‌
فوق‌ استخراج‌ فرایند‌ در‌ یکدیگر،‌ از‌ مواد‌ آن‌ جداسازی‌ عملیات‌
استخراج‌ فرایند‌ یک‌ در‌ می‌بایست‌ ترتیب‌ بدین‌ است.‌ بحرانی‌
به‌ مقدار‌حلالیت،‌ تغییر‌ بر‌ افزون‌ بحرانی،‌ فوق‌ سیال‌ به‌کمک‌
ویژگی‌های‌ دیگر‌ از‌ ‌.]1[ داشت‌ توجه‌ نیز‌ گزینش‌پذیری‌ ویژگی‌

مقدار‌ تغییر‌ بر‌ افزون‌ که‌ است‌ آن‌ بحرانی‌ فوق‌ استخراج‌ فرایند‌
حلالیت‌با‌تغییر‌فشار‌و‌دما،‌می‌توان‌مقدار‌گزینش‌پذیری‌را‌نیز‌
فوق‌ سیال‌ به‌ ماده‌ چند‌ یا‌ از‌یک‌ بسیار‌کمی‌ مقادیر‌ افزودن‌ با‌
بسیار‌ ویژگی‌ دو‌ این‌ داد.‌ تغییر‌ حلال‌ کمک‌ به‌عنوان‌ بحرانی‌
راه‌گشا‌و‌کارساز‌هستند‌و‌انگیزه‌زیادی‌را‌برای‌پژوهش‌در‌زمینه‌
نوع‌ این‌ کمک‌ به‌ استخراج‌ فرایندهای‌ و‌ بحرانی‌ فوق‌ سیالات‌
سیالات‌ایجاد‌می‌‌کند.‌انتخاب‌حلال‌مهم‌ترین‌مسأله‌در‌طراحی‌
یک‌فرایند‌استخراج‌فوق‌بحرانی‌است.‌با‌انتخاب‌حلال‌مناسب،‌
افزایش‌ فراورده‌ها‌ خلوص‌ و‌ کاهش‌یافته‌ عملیاتی‌ هزینه‌های‌
ارزان‌و‌غیرسمی،‌سهولت‌دسترسی‌ باید‌ می‌یابد.‌حلال‌مصرفی‌
و‌قدرت‌حلالیت‌بالایی‌داشته‌باشد.‌در‌مقیاس‌صنعتی،‌گازهای‌
کربن‌دی‌اکسید،‌اتان،‌اتیلن‌و‌پروپان‌به‌دلیل‌داشتن‌این‌شرایط،‌

مناسب‌ترین‌حلال‌ها‌به‌شمار‌می‌آیند‌]‌4تا‌7[.
با‌ جامد‌ مواد‌ کردن‌ حل‌ در‌ بحرانی‌ فوق‌ سیال‌ یک‌ توانایی‌
فشار‌بخار‌کم،‌برای‌نخستین‌بار‌در‌سال‌‌1879میلادی‌توسط‌
‌Hannayو‌‌Hogarthگزارش‌شد‌]5[.‌در‌آزمایش‌های‌انجام‌شده‌

توسط‌این‌پژوهشگران،‌جامداتی‌مانند‌کلریدکبالت‌و‌یدید‌پتاسیم‌
در‌اتانول‌حل‌شده‌و‌بعد‌از‌کاهش‌فشار‌به‌زیر‌فشار‌بحرانی،‌جامد‌
حل‌شده‌به‌صورت‌دانه‌های‌بلوری‌برف‌مانند‌ته‌نشین‌شدند.‌در‌
سال‌1896،‌ویلارد‌توانستید،‌آلکان‌ها،‌استئاریک‌اسید‌و‌کافور‌را‌
در‌اتیلن‌فوق‌بحرانی‌حل‌کند.‌نخستین‌داده‌‌های‌تجربی‌تعادل‌
‌1930 سال‌ در‌ دوجزیی‌ سامانه‌های‌ برای‌ بالا‌ فشار‌ در‌ فازی‌
فرایند‌ صنعتی‌ کاربرد‌ برای‌ پیشنهاد‌ نخستین‌ ‌.]8[ آمد‌ به‌دست‌
استخراج‌فوق‌بحرانی‌در‌سال‌‌1943و‌برای‌دی‌آسفالته‌کردن‌
روغن‌های‌نفتی‌بود.‌‌Williams]9[‌در‌سال‌‌1981نخستین‌بار‌
فرایند‌حذف‌ترکیبات‌با‌وزن‌مولکولی‌پایین‌را‌از‌زغال‌سنگ‌به‌
کمک‌سیالات‌فوق‌بحرانی‌انجام‌داد.‌‌Lira]3[‌در‌سال‌‌1988
نشان‌داد‌که‌نتیجه‌های‌به‌دست‌آمده‌از‌فرض‌عدم‌حلالیت‌جامد‌
دارد.‌ نتیجه‌های‌تجربی‌مطابقت‌خوبی‌ با‌ در‌سیال‌فوق‌بحرانی‌
سامانه‌ میلادی‌ ‌90 دهه‌ اوایل‌ در‌ ‌]10[ همکارانش‌ و‌ ‌Kurnik

رفتار‌ فرض‌ با‌ را‌ بحرانی‌ فوق‌ کربن‌دی‌اکسید‌ و‌ اسید‌ بنزوئیک‌
ایده‌آل‌برای‌فاز‌فوق‌بحرانی‌مدل‌کردند‌که‌نتیجه‌هایی‌با‌دقت‌

بررسی‌حلالیت‌مواد‌جامد‌در‌حلال‌های‌فوق‌بحرانی‌...‌
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بسیار‌پایین‌به‌دست‌آمد.‌آن‌ها‌همچنین،‌این‌سامانه‌را‌با‌استفاده‌از‌
معادله‌حالت‌‌1PRنیز‌مدل‌کردند‌که‌نتیجه‌ها‌با‌عامل‌‌برهم‌کنش‌
نیز‌ ‌]11[ همکارانش‌ و‌ ‌Coimbra شد.‌ گزارش‌ منفی‌ دوجزیی‌2
در‌ جامد‌ مواد‌ حلالیت‌ پیش‌بینی‌ برای‌ ‌3SRK حالت‌ معادله‌ از‌
کربن‌دی‌اکسید‌فوق‌بحرانی‌استفاده‌کردند.‌کربن‌دی‌اکسید‌فوق‌
نیز‌مورد‌استفاده‌قرار‌گرفته‌ بحرانی‌برای‌استخراج‌مواد‌دارویی‌
است‌که‌نتیجه‌های‌خوبی‌به‌دست‌آمده‌است.‌با‌توجه‌به‌بالا‌بودن‌
بالا،‌در‌سال‌های‌ بین‌مولکولی‌در‌فشار‌ نیروهای‌ فشار‌و‌اهمیت‌
اخیر‌پژوهشگران‌تلاش‌های‌فراوانی‌برای‌یافتن‌معادله‌حالتی‌که‌
در‌فشار‌بالا‌با‌نتیجه‌های‌تجربی‌سازگار‌باشد،‌انجام‌داده‌اند‌که‌از‌
جمله‌آن‌ها‌می‌توان‌به‌معادله‌حالت‌ارائه‌شده‌توسط‌اسماعیل‌زاده‌
و‌روشن‌فکر‌4اشاره‌کرد‌]8[.‌آن‌ها‌حلالیت‌‌52ماده‌جامد‌مرسوم‌را‌
در‌کربن‌دی‌اکسید‌فوق‌بحرانی‌به‌کمک‌معادله‌حالت‌‌ERبررسی‌و‌
نتیجه‌ها‌را‌با‌معادله‌حالت‌‌PRمقایسه‌کردند‌که‌نتیجه‌های‌معادله‌
‌حالت‌‌ERدارای‌خطای‌کمتری‌بودند.‌‌Simaو‌همکارانش‌]12[
با‌استفاده‌از‌معادله‌حالت‌کلی‌درجه‌سوم‌5سامانه‌های‌کربن‌دی‌اکسید‌
فوق‌بحرانی‌و‌مایعات‌را‌مدل‌کرده‌که‌نتیجه‌های‌آن‌ها‌تطابق‌
خوبی‌با‌داده‌های‌تجربی‌داشت.‌حسن‌دخت‌و‌بزرگمهر‌حلالیت‌دو‌
ماده‌جامد‌را‌در‌پروپانول‌فوق‌بحرانی‌به‌کمک‌معادله‌های‌حالت‌
نتیجه‌های‌ که‌ کردند‌ بررسی‌ شده‌ اصلاح‌ ‌PR و‌ ‌PR ،Pazuki

با‌ بهتری‌ تطابق‌ ‌Pazuki حالت‌ معادله‌های‌ از‌ آمده‌ به‌دست‌
استفاده‌ با‌ پژوهشگران‌ از‌ تعدادی‌ ‌.]13[ داشت‌ تجربی‌ داده‌های‌
با‌ را‌ بحرانی‌ فوق‌ کربن‌دی‌اکسید‌ درون‌ جامد‌ مواد‌ حلالیت‌ از‌
استفاده‌از‌روش‌های‌مشارکت‌گروهی‌6مورد‌بررسی‌قرار‌دادند‌که‌
نتیجه‌ها‌تطابق‌خوبی‌با‌داده‌های‌تجربی‌داشت‌]‌6و‌12[.‌با‌توجه‌
در‌ فازی‌ تعادل‌ آزمایشگاهی‌ داده‌های‌ آوردن‌ به‌دست‌ این‌که‌ به‌
فشارهای‌بالا‌مشکل‌و‌پرهزینه‌است،‌گسترش‌و‌اصلاح‌مدل‌های‌
موجود‌برای‌مدل‌سازی‌مناسب‌داده‌های‌آزمایشگاهی‌برای‌یک‌
سامانه‌سیال‌فوق‌بحرانی‌بسیار‌مفید‌است.‌در‌مدل‌سازی‌به‌وسیله‌
به‌ نیازی‌ حلالیت،‌ مقدار‌ تخمین‌ برای‌ نیم‌تجربی‌ مدل‌های‌

ویژگی‌های‌بحرانی‌نیست.‌این‌مدل‌ها‌به‌طور‌معمول‌نتیجه‌های‌
مطلوبی‌را‌برای‌همبستگی‌داده‌های‌آزمایشگاهی‌ایجاد‌می‌‌کنند‌
به‌ آزمایشگاهی‌هستند‌]‌10و‌14[.‌ نیازمند‌اطلاعات‌دقیق‌ ولی‌
حلالیت‌ نمی‌توانند‌ نیم‌تجربی‌ معادله‌های‌ فشار،‌ بودن‌ بالا‌ دلیل‌
مواد‌جامد‌را‌به‌خوبی‌پیش‌بینی‌‌کنند.‌به‌تازگی‌معادله‌های‌حالتی‌
بر‌اساس‌ترمودینامیک‌آماری‌به‌دست‌آمده‌اند.‌این‌معادله‌ها‌که‌به‌
رفتاری‌ آماری‌سیال‌تجمعی‌7معروف‌هستند،‌ معادله‌های‌نظری‌
را‌از‌مولکول‌ها‌که‌به‌حالت‌واقعی‌نزدیک‌تر‌است،‌ارائه‌می‌دهند.‌
اما‌حل‌این‌معادله‌ها‌دارای‌پیچیدگی‌های‌ریاضی‌فراوانی‌است‌و‌
بنابراین،‌نسبت‌به‌معادله‌های‌درجه‌سوم‌کمتر‌مورد‌استقبال‌قرار‌
گرفته‌اند‌]‌16و‌‌Yang‌.]15و‌‌Zhongحلالیت‌چند‌آروماتیک‌در‌
با‌استفاده‌دو‌معادله‌حالت‌ را‌ سیال‌فوق‌بحرانی‌کربن‌دی‌اکسید‌
‌SAFTو‌‌PRمورد‌بررسی‌قرار‌دادند‌]15[.‌آن‌ها‌بیان‌کردند‌که‌

نسبت‌ تجربی‌ نتیجه‌های‌ با‌ بهتری‌ تطابق‌ ‌SAFT معادله‌حالت‌
جامد‌ ماده‌ حلالیت‌ ‌Gregorowicz دارد.‌ ‌PR حالت‌ معادله‌ به‌
‌eicosaneرا‌در‌اتیلن‌و‌اتان‌فوق‌بحرانی‌با‌استفاده‌معادله‌حالت‌

بنزوئیک‌ حلالیت‌ شریعتی‌ و‌ باقری‌ ‌.]16[ کرد‌ بررسی‌ ‌SAFT

‌اسید‌در‌کربن‌دی‌اکسید‌فوق‌بحرانی‌را‌با‌استفاده‌از‌معادله‌حالت
عامل‌های‌ آن‌ها‌ ‌.]17[ دادند‌ قرار‌ بررسی‌ مورد‌ ‌8PC-SAFT

معادله‌حالت PC-SAFT را‌برای‌بنزوئیک‌اسید‌خالص‌با‌استفاده‌
عامل‌ها‌ آن‌ از‌ استفاده‌ با‌ سپس‌ و‌ آورده‌ به‌دست‌ بخار‌ فشار‌ از‌
سامانه‌دوتایی‌کربن‌دی‌اکسید-بنزوئیک‌اسید‌را‌مدل‌سازی‌کردند‌

که‌نتیجه‌ها‌رضایت‌بخش‌بود‌]‌4تا‌6[.
پس‌از‌ارائه‌نخستین‌معادله‌حالت‌درجه‌سوم‌توسط‌واندروالس9،‌
تصحیحات‌ اساس‌ بر‌ نیز‌ دیگری‌ سوم‌ درجه‌ حالت‌ معادله‌های‌
‌انجام‌شده‌بر‌روی‌عبارت‌جاذبه‌10این‌معادله‌حالت،‌ارائه‌شد‌]2[.
جاذبه‌ بین‌مولکولی‌ نیروی‌ دو‌ تنها‌ سوم‌ درجه‌ حالت‌ معادله‌های‌
نیروهای‌ مایعات‌ در‌ طرفی‌ از‌ می‌گیرند‌ نظر‌ در‌ را‌ دافعه‌11 و‌
حالت‌ معادله‌های‌ ازاین‌رو،‌ دارند.‌ وجود‌ نیز‌ دیگری‌ بین‌مولکولی‌
هستند.‌ ضعف‌ دارای‌ مایعات‌ چگالی‌ پیش‌بینی‌ در‌ سوم‌ درجه‌

1. Peng-Robinson Equation of State (PR EoS)        2. Binary interaction parameter           3. Soave-Redlich-Kwong Equation of State (SRK EoS)
4. Esmaeilzadeh-Roshanfekr Equation of State (ER EoS)            5. General cubic equation of state (GEoS)           6. Group Contribution (GC)
7. Statistical Associating Fluid Theory (SAFT)                      8. Perturbed – Chain-SAFT (PC-SAFT EoS)                     9. van der Waals
10. Attractive forces                         11. Repulsive forces

باقری‌و‌هاشمی‌پور
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همچنین،‌در‌فشارهای‌بالا‌نیز‌افزون‌بر‌دو‌نیروی‌جاذبه‌و‌دافعه،‌
اهمیت‌ از‌ تجمعی‌1 نیروی‌ مانند‌ دیگر‌ بین‌مولکولی‌ نیروهای‌
ویژه‌ای‌برخوردار‌هستند‌که‌معادله‌های‌حالت‌درجه‌سوم‌قادر‌به‌
پیش‌بینی‌این‌نیروها‌نیستند.‌استفاده‌از‌معادله‌های‌حالت‌دقیق‌تر‌
ریاضی‌ پیچیدگی‌های‌ به‌دلیل‌ ‌SAFT خانواده‌ معادله‌های‌ مانند‌
با‌ ‌.]3[ است‌ گرفته‌ قرار‌ پژوهشگران‌ استقبال‌ مورد‌ کمتر‌ زیاد‌
و‌ حالت‌ معادله‌ با‌ شده‌ پیش‌بینی‌ مایع‌ مولی‌ حجم‌ بین‌ مقایسه‌
مقدار‌تجربی،‌انحراف‌سامان‌مندی‌2دیده‌می‌شود.‌این‌انحراف‌با‌
افزودن‌یک‌ثابت‌به‌حجم‌مولی‌پیش‌بینی‌شده‌با‌معادله‌حالت،‌به‌

حداقل‌خواهد‌رسید‌)معادله‌1(‌]18[:
c = vEoS - vExp‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)1(
در‌واقع‌عامل‌‌"c"  همان‌خطای‌سامان‌مند‌است.‌نخستین‌بار‌
‌SRKو‌همکارانش‌این‌مفهوم‌را‌برای‌معادله‌حالت‌‌Peneloux

به‌صورت‌ را‌ مایع‌ مولی‌ عبارت‌تصحیح‌حجم‌ آن‌ها‌ بردند.‌ به‌کار‌
تابعی‌از‌ضریب‌تراکم‌پذیری‌راکت‌‌بیان‌کردند.‌در‌واقع‌آن‌ها‌عامل‌‌
از‌ویژگی‌های‌بحرانی‌و‌ضریب‌بی‌مرکزی‌ تابعی‌ به‌صورت‌ را‌ ‌c
‌Penelouxنیز‌شبیه‌به‌کار‌‌Youngrenو‌‌Jhaveri‌.ارائه‌کردند
‌PR حالت‌ معادله‌ برای‌ را‌ ‌volume shift روش  همکارانش،‌ و‌
به‌کار‌بردند‌که‌نتیجه‌ها‌رضایت‌بخش‌بود‌]2[.‌پژوهشگران‌زیادی‌
از‌مفهوم‌حجم‌انتقالی‌برای‌مدل‌سازی‌سامانه‌های‌دوتایی‌بخار-‌
‌مایع‌شامل‌مواد‌قطبی‌و‌غیرقطبی‌]18[،‌چگالی‌هیدروکربن‌های‌
‌خالص‌]‌20و‌19[،‌چگالی‌مایع‌اشباع‌و‌متراکم‌در‌فشارهای‌بالا‌]21[

و‌چگالی‌مخلوط‌مایعات‌یونی‌]22[‌استفاده‌کرده‌اند.
و‌ حالت‌ معادله‌های‌ رفتار‌ پیش‌بینی‌ بهبود‌ برای‌ روش‌ یک‌
کاهش‌مقدار‌خطای‌معادله‌های‌حالت،‌استفاده‌از‌عامل‌‌قابل‌تنظیم‌
فشارهای‌ در‌ عامل‌‌ این‌ است.‌ ‌ دوتایی‌ برهم‌کنش‌ ضریب‌ ‌،kij

‌.]2[ نیست‌ حالت‌ معادله‌های‌ رفتار‌ بهبود‌ به‌ قادر‌ به‌تنهایی‌ بالا‌
به‌تازگی‌برای‌پیش‌بینی‌رفتار‌سامانه‌های‌تعادلی‌در‌فشارهای‌بالا‌
معادله‌های‌حالت‌‌SAFTپیشنهاد‌شده‌است‌]‌6و‌8[.‌معادله‌های‌
خانواده‌‌SAFTباوجود‌پایه‌نظری‌قوی،‌نیاز‌به‌محاسبات‌پیچیده‌
استقبال‌ مورد‌ چندان‌ واقعی‌ سامانه‌های‌ مدل‌سازی‌ در‌ که‌ دارند‌

قرار‌نمی‌گیرند.‌البته‌دقت‌این‌دسته‌از‌معادله‌ها‌نسبت‌به‌مدل‌های‌
که‌ ترمودینامیکی‌ مدل‌ وجود‌یک‌ بنابراین‌ است.‌ بیشتر‌ ساده‌تر،‌
دارای‌سادگی‌و‌دقت‌بالا‌در‌محاسبات‌تعادلی‌جامد-سیال‌فوق‌
‌cبحرانی‌باشد،‌از‌اهمیت‌ویژه‌ای‌برخوردار‌است.‌با‌افزودن‌عامل‌‌
به‌محاسبات‌تعادلی‌در‌فشارهای‌بالا،‌مقدار‌انحراف‌از‌داده‌های‌
تجربی‌کاهش‌می‌یابد‌]2[.‌در‌این‌پژوهش‌مفهوم‌حجم‌انتقالی‌‌
برای‌مدل‌سازی‌ ‌)VTPR ‌( ‌PRمعمولی‌ به‌همراه‌معادله‌حالت‌
حلالیت‌‌10ماده‌جامد‌‌2و‌6-‌دی‌متیل‌نفتالن‌،‌‌2و‌3-‌دی‌متیل‌
نفتالن‌،‌ایندول‌،‌آنتراسن‌،‌فنن‌ترین‌،‌سینامیک‌اسید‌،‌کرایزین‌
بحرانی‌ فوق‌ سیالات‌ در‌ ‌ کلسترول‌ و‌ ‌ نفتالین‌ ‌، فینلین‌ تری‌ ‌،
کربن‌دی‌اکسید،‌اتان‌و‌اتیلن‌بکار‌برده‌شده‌است.‌ترکیب‌معادله‌
سامانه‌ رفتار‌ بهبود‌ سبب‌ انتقالی‌ حجم‌ با‌ معمولی‌ ‌PR حالت‌
مورد‌ مدل‌ صحت‌ بررسی‌ برای‌ است.‌ شده‌ بالاتر‌ فشارهای‌ در‌
استفاده،‌نتیجه‌ها‌با‌داده‌های‌تجربی‌و‌معادله‌حالت‌‌PRمعمولی‌
مقایسه‌شده‌اند.‌همچنین،‌یک‌معادله‌جدید‌برای‌تخمین‌حلالیت‌
جامدات‌در‌سیال‌فوق‌بحرانی‌بر‌اساس‌روش‌رگرسیون‌غیرخطی‌‌

پیشنهاد‌شده‌است.

مدل‌سازی‌ترمودینامیکی
زمانی‌که‌ تا‌ می‌گیرند،‌ قرار‌ یکدیگر‌ با‌ تماس‌ در‌ فاز‌ دو‌ وقتی‌
ترکیب‌هر‌فاز‌به‌مقدار‌ثابتی‌برسد،‌فازها‌تمایل‌به‌تبادل‌اجزاء‌
با‌یکدیگر‌دارند؛‌پس‌از‌حصول‌این‌حالت،‌گفته‌می‌شود‌فازها‌در‌
تعادل‌با‌یکدیگر‌بوده‌و‌ترکیبات‌تعادلی‌آن‌ها‌اغلب‌بسیار‌متفاوت‌
است.‌ترکیبات‌فازی‌تعادلی‌به‌متغیرهای‌متفاوتی‌مانند‌دما،‌فشار،‌
دارند.‌ ماهیت‌شیمیایی‌و‌غلظت‌مواد‌موجود‌در‌مخلوط‌بستگی‌
موردنیاز‌ تعادلی‌ ویژگی‌های‌ جداسازی،‌ عملیات‌ طراحی‌ برای‌
بوده‌که‌این‌ویژگی‌ها‌از‌برقراری‌شرایط‌تعادل‌به‌دست‌می‌آیند.‌
اجزای‌سامانه‌ تمام‌ فوگاسیته‌ و‌ فشار‌ دما،‌ برابری‌ تعادل،‌ شرایط‌
در‌تمام‌فازها‌است.‌برای‌یافتن‌غلظت‌های‌تعادلی‌باید‌به‌کمک‌
را‌ از‌اجزای‌سامانه‌ معادله‌های‌ترمودینامیکی،‌فوگاسیته‌هر‌یک‌
‌به‌غلظت‌آن‌جزء‌نسبت‌داد‌که‌با‌توجه‌به‌سامانه‌در‌حال‌تعادل
1. Thermal conductivity detector (TCD)                     

بررسی‌حلالیت‌مواد‌جامد‌در‌حلال‌های‌فوق‌بحرانی‌...‌
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،معادله‌های‌فوگاسیته‌اجزاء‌در‌هر‌فاز‌متفاوت‌خواهد‌بود‌]‌1تا‌3[.
فاز‌ یا‌مواد‌حل‌شونده‌در‌ ماده‌ از‌غلظت‌ حلالیت‌عبارت‌است‌
دیگر‌در‌دما‌و‌فشار‌معین،‌هنگامی‌که‌در‌تعادل‌با‌سایر‌اجزاء‌باشد.‌
حلالیت‌سبب‌تسریع‌مراحل‌اولیه‌استخراج‌و‌کاهش‌زمان‌فرایند‌
می‌شود‌]6[.‌به‌طورکلی‌مقدار‌حلالیت‌دلالتی‌بر‌قابلیت‌استخراج‌
نسبی‌مواد‌برحسب‌تابعی‌از‌دما‌و‌فشار‌داشته‌و‌در‌شرایط‌عملیاتی‌
برای‌دست‌یابی‌به‌استخراج‌مناسب‌ترکیبات،‌مهم‌است.‌بنابراین‌
حلالیت‌یکی‌از‌کلیدهای‌مهم‌برای‌به‌دست‌آوردن‌استخراج‌کمّی‌
در‌مدت‌زمان‌معقول‌با‌کمترین‌مقدار‌مصرف‌سیال‌فوق‌بحرانی‌
یک‌ با‌ ‌)1 )جزء‌ خالص‌ جامد‌ یک‌ تعادل‌ پژوهش‌ این‌ در‌ است.‌
مخلوط‌بخار‌دوجزیی‌را‌که‌حاوی‌جزء‌‌1و‌جزء‌دیگری‌)جزء‌2(‌
است‌و‌بنا‌به‌فرض،‌در‌فاز‌جامد‌حل‌نمی‌شود،‌مورد‌بررسی‌قرار‌
فاز‌ این‌که‌جزء‌‌2به‌‌طور‌معمول‌جزء‌اصلی‌ به‌دلیل‌ گرفته‌است.‌
فوق‌بحرانی‌است،‌آن‌را‌حلال‌می‌نامند.‌بنابراین،‌جزء‌1،‌جزء‌حل‌
شونده‌و‌جزء‌مولی‌آن‌‌y1در‌فاز‌فوق‌بحرانی‌همان‌انحلال‌پذیری‌
آن‌در‌حلال‌است.‌با‌توجه‌به‌عدم‌حلالیت‌جزء‌اصلی‌سیال‌فوق‌
بحرانی‌در‌فاز‌جامد،‌جزء‌‌2بین‌دو‌فاز‌توزیع‌نمی‌شود.‌بنابراین‌
فقط‌یک‌معادله‌تعادل‌فاز‌برای‌یک‌سامانه‌می‌توان‌نوشت‌]1[:

 مهم ترکیبات، مناسب استخراج به یابیدست برای عملیاتی شرایط در و داشته فشار و دما از تابعی برحسب مواد نسبی استخراج
 مصرف مقدار کمترین با معقول زمانمدت در کمیّ استخراج آوردن دستبه برای مهم کلیدهای از یکی حلالیت بنابراین. است
و  1را که حاوی جزء  دوجزیی( با یک مخلوط بخار 1تعادل یک جامد خالص )جزء  پژوهشدر این است.  بحرانی فوق سیال

طور به 2که جزء این دلیلبه. گرفته است، مورد بررسی قرار شودنمیدر فاز جامد حل  ،ه فرض( است و بنا ب2جزء دیگری )جزء 
فوق در فاز  y1، جزء حل شونده و جزء مولی آن1 جزء ،بنابراین .نامندمیحلال  را آناست،  فوق بحرانیفاز جزء اصلی  معمول

بین  2در فاز جامد، جزء سیال فوق بحرانی دم حلالیت جزء اصلی آن در حلال است. با توجه به ع پذیریانحلالهمان بحرانی 
 :[1] نوشت توانمی سامانهتعادل فاز برای یک  معادله. بنابراین فقط یک شودنمیدو فاز توزیع 

f1s = f̂1scf  (2)  
 :[17] یته فاز جامد برابر خواهد بود بافوگاس

f1s=φ1
satP1satexp⁡[ ∫ (v1

s

RT)
P
P1sat

dp]  (3)  
φ1حجم مولی جامد و v1s،سامانهبخار در دمای  -فشار اشباع جامد  P1sat،سامانهفشار  P که در آن

sat  اشباع ضریب فوگاسیته بخار
 :[3] برابر خواهد بود با 3 معادلهاز فشار باشد،  ضعیفیاگر فرض شود که حجم مولی جامد تابع  خالص است.

f1s=φ1
satP1satexp⁡(

v1s(P−P1sat)
RT )  (4)  

 :[3] فوق بحرانی برابر خواهد بود بادر فاز  1و فوگاسیته جزء 
f̂1scf=y1Pφ̂1

scf  (5)  
φ̂1که در آن

scf  و حل آن نسبت به 5و  4 هایمعادلهبا ترکیب فوق بحرانی است. در فاز  1ضریب فوگاسیته جزءy1،  نتیجه
 :[3] دهدمی

y1=
P1sat

P E1  (6)  
 :[3] که برابر خواهد بود با نامندمی 1فاکتور افزایش آن رااز واحد است،  تربزرگ طور معمولبه E1اینکه به دلیل

E1=
φ1sat

φ̂1scf
⁡exp⁡( v1

s (P−P1sat)
RT )  (7)  

φ1از طریق E1تابع
sat وφ̂1

scf بر فوگاسیته جامد اثر فشار  2و از طریق تابع نمایی ضریب پوینتینگفوق بحرانی فاز  هایآلغیرایده
مهم هستند و در فشارهای بسیار بالا حتی ضریب فوق بحرانی فاز  هایآلغیرایدهدر فشارهای متوسط و بالا  .دهدمیرا نشان 

آمده در  دستبهجامد از مقدار  پذیریانحلالتا  شودمیفاکتور افزایش سبب  6 ادلهمع بر پایه. کردحذف  تواننمیپوینتینگ را 
 آیدمی دستبه 8 معادله به کمکدر فاز فوق بحرانی  1ضریب فوگاسیته جزء  ،. همچنینشود تربزرگآثار اجباری فشار غیاب 

[2]: 
ln φ̂1

scf = 1
RT ∫ [( ∂P

∂ni
)T,V,ni −

RT
V ] dV

∞
V − ln Z  (8)  

 اید از معادله حالت استفاده شود.ب ،8 معادلهبرای محاسبه انتگرال 

 حالت هایمعادله -1 -2
در محاسبات تعادل فازی  هاآننقش  ،به عهده دارند و همچنین ترمودینامیکی سازیمدلحالت نقش مهمی در  هایمعادله

مورد استقبال بسیاری از  ،سادگیبهحالت درجه سوم با توجه  هایمعادله نیز انکارناپذیر است. هامخلوطسیالات خالص و 
به سهولت  تقریببه، هااین است که این دسته از معادلهحالت درجه سوم  هایمعادلهیکی از امتیازات  .اندگرفتهقرار  پژوهشگران

                                                           
1 Enhance factor 
2 Poynting factor 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)2(
فوگاسیته‌فاز‌جامد‌برابر‌خواهد‌بود‌با‌]17[:

 مهم ترکیبات، مناسب استخراج به یابیدست برای عملیاتی شرایط در و داشته فشار و دما از تابعی برحسب مواد نسبی استخراج
 مصرف مقدار کمترین با معقول زمانمدت در کمیّ استخراج آوردن دستبه برای مهم کلیدهای از یکی حلالیت بنابراین. است
و  1را که حاوی جزء  دوجزیی( با یک مخلوط بخار 1تعادل یک جامد خالص )جزء  پژوهشدر این است.  بحرانی فوق سیال

طور به 2که جزء این دلیلبه. گرفته است، مورد بررسی قرار شودنمیدر فاز جامد حل  ،ه فرض( است و بنا ب2جزء دیگری )جزء 
فوق در فاز  y1، جزء حل شونده و جزء مولی آن1 جزء ،بنابراین .نامندمیحلال  را آناست،  فوق بحرانیفاز جزء اصلی  معمول

بین  2در فاز جامد، جزء سیال فوق بحرانی دم حلالیت جزء اصلی آن در حلال است. با توجه به ع پذیریانحلالهمان بحرانی 
 :[1] نوشت توانمی سامانهتعادل فاز برای یک  معادله. بنابراین فقط یک شودنمیدو فاز توزیع 

f1s = f̂1scf  (2)  
 :[17] یته فاز جامد برابر خواهد بود بافوگاس

f1s=φ1
satP1satexp⁡[ ∫ (v1

s

RT)
P
P1sat

dp]  (3)  
φ1حجم مولی جامد و v1s،سامانهبخار در دمای  -فشار اشباع جامد  P1sat،سامانهفشار  P که در آن

sat  اشباع ضریب فوگاسیته بخار
 :[3] برابر خواهد بود با 3 معادلهاز فشار باشد،  ضعیفیاگر فرض شود که حجم مولی جامد تابع  خالص است.

f1s=φ1
satP1satexp⁡(

v1s(P−P1sat)
RT )  (4)  

 :[3] فوق بحرانی برابر خواهد بود بادر فاز  1و فوگاسیته جزء 
f̂1scf=y1Pφ̂1

scf  (5)  
φ̂1که در آن

scf  و حل آن نسبت به 5و  4 هایمعادلهبا ترکیب فوق بحرانی است. در فاز  1ضریب فوگاسیته جزءy1،  نتیجه
 :[3] دهدمی

y1=
P1sat

P E1  (6)  
 :[3] که برابر خواهد بود با نامندمی 1فاکتور افزایش آن رااز واحد است،  تربزرگ طور معمولبه E1اینکه به دلیل

E1=
φ1sat

φ̂1scf
⁡exp⁡( v1

s (P−P1sat)
RT )  (7)  

φ1از طریق E1تابع
sat وφ̂1

scf بر فوگاسیته جامد اثر فشار  2و از طریق تابع نمایی ضریب پوینتینگفوق بحرانی فاز  هایآلغیرایده
مهم هستند و در فشارهای بسیار بالا حتی ضریب فوق بحرانی فاز  هایآلغیرایدهدر فشارهای متوسط و بالا  .دهدمیرا نشان 

آمده در  دستبهجامد از مقدار  پذیریانحلالتا  شودمیفاکتور افزایش سبب  6 ادلهمع بر پایه. کردحذف  تواننمیپوینتینگ را 
 آیدمی دستبه 8 معادله به کمکدر فاز فوق بحرانی  1ضریب فوگاسیته جزء  ،. همچنینشود تربزرگآثار اجباری فشار غیاب 

[2]: 
ln φ̂1

scf = 1
RT ∫ [( ∂P

∂ni
)T,V,ni −

RT
V ] dV

∞
V − ln Z  (8)  

 اید از معادله حالت استفاده شود.ب ،8 معادلهبرای محاسبه انتگرال 

 حالت هایمعادله -1 -2
در محاسبات تعادل فازی  هاآننقش  ،به عهده دارند و همچنین ترمودینامیکی سازیمدلحالت نقش مهمی در  هایمعادله

مورد استقبال بسیاری از  ،سادگیبهحالت درجه سوم با توجه  هایمعادله نیز انکارناپذیر است. هامخلوطسیالات خالص و 
به سهولت  تقریببه، هااین است که این دسته از معادلهحالت درجه سوم  هایمعادلهیکی از امتیازات  .اندگرفتهقرار  پژوهشگران

                                                           
1 Enhance factor 
2 Poynting factor 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)3(

‌فشار‌اشباع‌جامد‌-‌بخار‌در‌دمای‌

 مهم ترکیبات، مناسب استخراج به یابیدست برای عملیاتی شرایط در و داشته فشار و دما از تابعی برحسب مواد نسبی استخراج
 مصرف مقدار کمترین با معقول زمانمدت در کمیّ استخراج آوردن دستبه برای مهم کلیدهای از یکی حلالیت بنابراین. است
و  1را که حاوی جزء  دوجزیی( با یک مخلوط بخار 1تعادل یک جامد خالص )جزء  پژوهشدر این است.  بحرانی فوق سیال

طور به 2که جزء این دلیلبه. گرفته است، مورد بررسی قرار شودنمیدر فاز جامد حل  ،ه فرض( است و بنا ب2جزء دیگری )جزء 
فوق در فاز  y1، جزء حل شونده و جزء مولی آن1 جزء ،بنابراین .نامندمیحلال  را آناست،  فوق بحرانیفاز جزء اصلی  معمول

بین  2در فاز جامد، جزء سیال فوق بحرانی دم حلالیت جزء اصلی آن در حلال است. با توجه به ع پذیریانحلالهمان بحرانی 
 :[1] نوشت توانمی سامانهتعادل فاز برای یک  معادله. بنابراین فقط یک شودنمیدو فاز توزیع 

f1s = f̂1scf  (2)  
 :[17] یته فاز جامد برابر خواهد بود بافوگاس

f1s=φ1
satP1satexp⁡[ ∫ (v1

s

RT)
P
P1sat

dp]  (3)  
φ1حجم مولی جامد و v1s،سامانهبخار در دمای  -فشار اشباع جامد  P1sat،سامانهفشار  P که در آن

sat  اشباع ضریب فوگاسیته بخار
 :[3] برابر خواهد بود با 3 معادلهاز فشار باشد،  ضعیفیاگر فرض شود که حجم مولی جامد تابع  خالص است.

f1s=φ1
satP1satexp⁡(

v1s(P−P1sat)
RT )  (4)  

 :[3] فوق بحرانی برابر خواهد بود بادر فاز  1و فوگاسیته جزء 
f̂1scf=y1Pφ̂1

scf  (5)  
φ̂1که در آن

scf  و حل آن نسبت به 5و  4 هایمعادلهبا ترکیب فوق بحرانی است. در فاز  1ضریب فوگاسیته جزءy1،  نتیجه
 :[3] دهدمی

y1=
P1sat

P E1  (6)  
 :[3] که برابر خواهد بود با نامندمی 1فاکتور افزایش آن رااز واحد است،  تربزرگ طور معمولبه E1اینکه به دلیل

E1=
φ1sat

φ̂1scf
⁡exp⁡( v1

s (P−P1sat)
RT )  (7)  

φ1از طریق E1تابع
sat وφ̂1

scf بر فوگاسیته جامد اثر فشار  2و از طریق تابع نمایی ضریب پوینتینگفوق بحرانی فاز  هایآلغیرایده
مهم هستند و در فشارهای بسیار بالا حتی ضریب فوق بحرانی فاز  هایآلغیرایدهدر فشارهای متوسط و بالا  .دهدمیرا نشان 

آمده در  دستبهجامد از مقدار  پذیریانحلالتا  شودمیفاکتور افزایش سبب  6 ادلهمع بر پایه. کردحذف  تواننمیپوینتینگ را 
 آیدمی دستبه 8 معادله به کمکدر فاز فوق بحرانی  1ضریب فوگاسیته جزء  ،. همچنینشود تربزرگآثار اجباری فشار غیاب 

[2]: 
ln φ̂1

scf = 1
RT ∫ [( ∂P

∂ni
)T,V,ni −

RT
V ] dV

∞
V − ln Z  (8)  

 اید از معادله حالت استفاده شود.ب ،8 معادلهبرای محاسبه انتگرال 

 حالت هایمعادله -1 -2
در محاسبات تعادل فازی  هاآننقش  ،به عهده دارند و همچنین ترمودینامیکی سازیمدلحالت نقش مهمی در  هایمعادله

مورد استقبال بسیاری از  ،سادگیبهحالت درجه سوم با توجه  هایمعادله نیز انکارناپذیر است. هامخلوطسیالات خالص و 
به سهولت  تقریببه، هااین است که این دسته از معادلهحالت درجه سوم  هایمعادلهیکی از امتیازات  .اندگرفتهقرار  پژوهشگران

                                                           
1 Enhance factor 
2 Poynting factor 

که‌در‌آن‌Pفشار‌سامانه،‌
حجم‌ که‌ شود‌ فرض‌ اگر‌ است.‌ خالص‌ اشباع‌ بخار‌

 مهم ترکیبات، مناسب استخراج به یابیدست برای عملیاتی شرایط در و داشته فشار و دما از تابعی برحسب مواد نسبی استخراج
 مصرف مقدار کمترین با معقول زمانمدت در کمیّ استخراج آوردن دستبه برای مهم کلیدهای از یکی حلالیت بنابراین. است
و  1را که حاوی جزء  دوجزیی( با یک مخلوط بخار 1تعادل یک جامد خالص )جزء  پژوهشدر این است.  بحرانی فوق سیال

طور به 2که جزء این دلیلبه. گرفته است، مورد بررسی قرار شودنمیدر فاز جامد حل  ،ه فرض( است و بنا ب2جزء دیگری )جزء 
فوق در فاز  y1، جزء حل شونده و جزء مولی آن1 جزء ،بنابراین .نامندمیحلال  را آناست،  فوق بحرانیفاز جزء اصلی  معمول

بین  2در فاز جامد، جزء سیال فوق بحرانی دم حلالیت جزء اصلی آن در حلال است. با توجه به ع پذیریانحلالهمان بحرانی 
 :[1] نوشت توانمی سامانهتعادل فاز برای یک  معادله. بنابراین فقط یک شودنمیدو فاز توزیع 

f1s = f̂1scf  (2)  
 :[17] یته فاز جامد برابر خواهد بود بافوگاس

f1s=φ1
satP1satexp⁡[ ∫ (v1

s

RT)
P
P1sat

dp]  (3)  
φ1حجم مولی جامد و v1s،سامانهبخار در دمای  -فشار اشباع جامد  P1sat،سامانهفشار  P که در آن

sat  اشباع ضریب فوگاسیته بخار
 :[3] برابر خواهد بود با 3 معادلهاز فشار باشد،  ضعیفیاگر فرض شود که حجم مولی جامد تابع  خالص است.

f1s=φ1
satP1satexp⁡(

v1s(P−P1sat)
RT )  (4)  

 :[3] فوق بحرانی برابر خواهد بود بادر فاز  1و فوگاسیته جزء 
f̂1scf=y1Pφ̂1

scf  (5)  
φ̂1که در آن

scf  و حل آن نسبت به 5و  4 هایمعادلهبا ترکیب فوق بحرانی است. در فاز  1ضریب فوگاسیته جزءy1،  نتیجه
 :[3] دهدمی

y1=
P1sat

P E1  (6)  
 :[3] که برابر خواهد بود با نامندمی 1فاکتور افزایش آن رااز واحد است،  تربزرگ طور معمولبه E1اینکه به دلیل

E1=
φ1sat

φ̂1scf
⁡exp⁡( v1

s (P−P1sat)
RT )  (7)  

φ1از طریق E1تابع
sat وφ̂1

scf بر فوگاسیته جامد اثر فشار  2و از طریق تابع نمایی ضریب پوینتینگفوق بحرانی فاز  هایآلغیرایده
مهم هستند و در فشارهای بسیار بالا حتی ضریب فوق بحرانی فاز  هایآلغیرایدهدر فشارهای متوسط و بالا  .دهدمیرا نشان 

آمده در  دستبهجامد از مقدار  پذیریانحلالتا  شودمیفاکتور افزایش سبب  6 ادلهمع بر پایه. کردحذف  تواننمیپوینتینگ را 
 آیدمی دستبه 8 معادله به کمکدر فاز فوق بحرانی  1ضریب فوگاسیته جزء  ،. همچنینشود تربزرگآثار اجباری فشار غیاب 

[2]: 
ln φ̂1

scf = 1
RT ∫ [( ∂P

∂ni
)T,V,ni −

RT
V ] dV

∞
V − ln Z  (8)  

 اید از معادله حالت استفاده شود.ب ،8 معادلهبرای محاسبه انتگرال 

 حالت هایمعادله -1 -2
در محاسبات تعادل فازی  هاآننقش  ،به عهده دارند و همچنین ترمودینامیکی سازیمدلحالت نقش مهمی در  هایمعادله

مورد استقبال بسیاری از  ،سادگیبهحالت درجه سوم با توجه  هایمعادله نیز انکارناپذیر است. هامخلوطسیالات خالص و 
به سهولت  تقریببه، هااین است که این دسته از معادلهحالت درجه سوم  هایمعادلهیکی از امتیازات  .اندگرفتهقرار  پژوهشگران

                                                           
1 Enhance factor 
2 Poynting factor 

سامانه،‌
‌تابع‌ضعیفی‌از‌فشار‌باشد،‌معادله‌‌3برابر‌خواهد‌

 مهم ترکیبات، مناسب استخراج به یابیدست برای عملیاتی شرایط در و داشته فشار و دما از تابعی برحسب مواد نسبی استخراج
 مصرف مقدار کمترین با معقول زمانمدت در کمیّ استخراج آوردن دستبه برای مهم کلیدهای از یکی حلالیت بنابراین. است
و  1را که حاوی جزء  دوجزیی( با یک مخلوط بخار 1تعادل یک جامد خالص )جزء  پژوهشدر این است.  بحرانی فوق سیال

طور به 2که جزء این دلیلبه. گرفته است، مورد بررسی قرار شودنمیدر فاز جامد حل  ،ه فرض( است و بنا ب2جزء دیگری )جزء 
فوق در فاز  y1، جزء حل شونده و جزء مولی آن1 جزء ،بنابراین .نامندمیحلال  را آناست،  فوق بحرانیفاز جزء اصلی  معمول

بین  2در فاز جامد، جزء سیال فوق بحرانی دم حلالیت جزء اصلی آن در حلال است. با توجه به ع پذیریانحلالهمان بحرانی 
 :[1] نوشت توانمی سامانهتعادل فاز برای یک  معادله. بنابراین فقط یک شودنمیدو فاز توزیع 

f1s = f̂1scf  (2)  
 :[17] یته فاز جامد برابر خواهد بود بافوگاس

f1s=φ1
satP1satexp⁡[ ∫ (v1

s

RT)
P
P1sat

dp]  (3)  
φ1حجم مولی جامد و v1s،سامانهبخار در دمای  -فشار اشباع جامد  P1sat،سامانهفشار  P که در آن

sat  اشباع ضریب فوگاسیته بخار
 :[3] برابر خواهد بود با 3 معادلهاز فشار باشد،  ضعیفیاگر فرض شود که حجم مولی جامد تابع  خالص است.

f1s=φ1
satP1satexp⁡(

v1s(P−P1sat)
RT )  (4)  

 :[3] فوق بحرانی برابر خواهد بود بادر فاز  1و فوگاسیته جزء 
f̂1scf=y1Pφ̂1

scf  (5)  
φ̂1که در آن

scf  و حل آن نسبت به 5و  4 هایمعادلهبا ترکیب فوق بحرانی است. در فاز  1ضریب فوگاسیته جزءy1،  نتیجه
 :[3] دهدمی

y1=
P1sat

P E1  (6)  
 :[3] که برابر خواهد بود با نامندمی 1فاکتور افزایش آن رااز واحد است،  تربزرگ طور معمولبه E1اینکه به دلیل

E1=
φ1sat

φ̂1scf
⁡exp⁡( v1

s (P−P1sat)
RT )  (7)  

φ1از طریق E1تابع
sat وφ̂1

scf بر فوگاسیته جامد اثر فشار  2و از طریق تابع نمایی ضریب پوینتینگفوق بحرانی فاز  هایآلغیرایده
مهم هستند و در فشارهای بسیار بالا حتی ضریب فوق بحرانی فاز  هایآلغیرایدهدر فشارهای متوسط و بالا  .دهدمیرا نشان 

آمده در  دستبهجامد از مقدار  پذیریانحلالتا  شودمیفاکتور افزایش سبب  6 ادلهمع بر پایه. کردحذف  تواننمیپوینتینگ را 
 آیدمی دستبه 8 معادله به کمکدر فاز فوق بحرانی  1ضریب فوگاسیته جزء  ،. همچنینشود تربزرگآثار اجباری فشار غیاب 

[2]: 
ln φ̂1

scf = 1
RT ∫ [( ∂P

∂ni
)T,V,ni −

RT
V ] dV

∞
V − ln Z  (8)  

 اید از معادله حالت استفاده شود.ب ،8 معادلهبرای محاسبه انتگرال 

 حالت هایمعادله -1 -2
در محاسبات تعادل فازی  هاآننقش  ،به عهده دارند و همچنین ترمودینامیکی سازیمدلحالت نقش مهمی در  هایمعادله

مورد استقبال بسیاری از  ،سادگیبهحالت درجه سوم با توجه  هایمعادله نیز انکارناپذیر است. هامخلوطسیالات خالص و 
به سهولت  تقریببه، هااین است که این دسته از معادلهحالت درجه سوم  هایمعادلهیکی از امتیازات  .اندگرفتهقرار  پژوهشگران

                                                           
1 Enhance factor 
2 Poynting factor 

مولی‌جامد‌و
بود‌با‌]3[:

 مهم ترکیبات، مناسب استخراج به یابیدست برای عملیاتی شرایط در و داشته فشار و دما از تابعی برحسب مواد نسبی استخراج
 مصرف مقدار کمترین با معقول زمانمدت در کمیّ استخراج آوردن دستبه برای مهم کلیدهای از یکی حلالیت بنابراین. است
و  1را که حاوی جزء  دوجزیی( با یک مخلوط بخار 1تعادل یک جامد خالص )جزء  پژوهشدر این است.  بحرانی فوق سیال

طور به 2که جزء این دلیلبه. گرفته است، مورد بررسی قرار شودنمیدر فاز جامد حل  ،ه فرض( است و بنا ب2جزء دیگری )جزء 
فوق در فاز  y1، جزء حل شونده و جزء مولی آن1 جزء ،بنابراین .نامندمیحلال  را آناست،  فوق بحرانیفاز جزء اصلی  معمول

بین  2در فاز جامد، جزء سیال فوق بحرانی دم حلالیت جزء اصلی آن در حلال است. با توجه به ع پذیریانحلالهمان بحرانی 
 :[1] نوشت توانمی سامانهتعادل فاز برای یک  معادله. بنابراین فقط یک شودنمیدو فاز توزیع 

f1s = f̂1scf  (2)  
 :[17] یته فاز جامد برابر خواهد بود بافوگاس

f1s=φ1
satP1satexp⁡[ ∫ (v1

s

RT)
P
P1sat

dp]  (3)  
φ1حجم مولی جامد و v1s،سامانهبخار در دمای  -فشار اشباع جامد  P1sat،سامانهفشار  P که در آن

sat  اشباع ضریب فوگاسیته بخار
 :[3] برابر خواهد بود با 3 معادلهاز فشار باشد،  ضعیفیاگر فرض شود که حجم مولی جامد تابع  خالص است.

f1s=φ1
satP1satexp⁡(

v1s(P−P1sat)
RT )  (4)  

 :[3] فوق بحرانی برابر خواهد بود بادر فاز  1و فوگاسیته جزء 
f̂1scf=y1Pφ̂1

scf  (5)  
φ̂1که در آن

scf  و حل آن نسبت به 5و  4 هایمعادلهبا ترکیب فوق بحرانی است. در فاز  1ضریب فوگاسیته جزءy1،  نتیجه
 :[3] دهدمی

y1=
P1sat

P E1  (6)  
 :[3] که برابر خواهد بود با نامندمی 1فاکتور افزایش آن رااز واحد است،  تربزرگ طور معمولبه E1اینکه به دلیل

E1=
φ1sat

φ̂1scf
⁡exp⁡( v1

s (P−P1sat)
RT )  (7)  

φ1از طریق E1تابع
sat وφ̂1

scf بر فوگاسیته جامد اثر فشار  2و از طریق تابع نمایی ضریب پوینتینگفوق بحرانی فاز  هایآلغیرایده
مهم هستند و در فشارهای بسیار بالا حتی ضریب فوق بحرانی فاز  هایآلغیرایدهدر فشارهای متوسط و بالا  .دهدمیرا نشان 

آمده در  دستبهجامد از مقدار  پذیریانحلالتا  شودمیفاکتور افزایش سبب  6 ادلهمع بر پایه. کردحذف  تواننمیپوینتینگ را 
 آیدمی دستبه 8 معادله به کمکدر فاز فوق بحرانی  1ضریب فوگاسیته جزء  ،. همچنینشود تربزرگآثار اجباری فشار غیاب 

[2]: 
ln φ̂1

scf = 1
RT ∫ [( ∂P

∂ni
)T,V,ni −

RT
V ] dV

∞
V − ln Z  (8)  

 اید از معادله حالت استفاده شود.ب ،8 معادلهبرای محاسبه انتگرال 

 حالت هایمعادله -1 -2
در محاسبات تعادل فازی  هاآننقش  ،به عهده دارند و همچنین ترمودینامیکی سازیمدلحالت نقش مهمی در  هایمعادله

مورد استقبال بسیاری از  ،سادگیبهحالت درجه سوم با توجه  هایمعادله نیز انکارناپذیر است. هامخلوطسیالات خالص و 
به سهولت  تقریببه، هااین است که این دسته از معادلهحالت درجه سوم  هایمعادلهیکی از امتیازات  .اندگرفتهقرار  پژوهشگران

                                                           
1 Enhance factor 
2 Poynting factor 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)4(
و‌فوگاسیته‌جزء‌‌1در‌فاز‌فوق‌بحرانی‌برابر‌خواهد‌بود‌با‌]3[:

 مهم ترکیبات، مناسب استخراج به یابیدست برای عملیاتی شرایط در و داشته فشار و دما از تابعی برحسب مواد نسبی استخراج
 مصرف مقدار کمترین با معقول زمانمدت در کمیّ استخراج آوردن دستبه برای مهم کلیدهای از یکی حلالیت بنابراین. است
و  1را که حاوی جزء  دوجزیی( با یک مخلوط بخار 1تعادل یک جامد خالص )جزء  پژوهشدر این است.  بحرانی فوق سیال

طور به 2که جزء این دلیلبه. گرفته است، مورد بررسی قرار شودنمیدر فاز جامد حل  ،ه فرض( است و بنا ب2جزء دیگری )جزء 
فوق در فاز  y1، جزء حل شونده و جزء مولی آن1 جزء ،بنابراین .نامندمیحلال  را آناست،  فوق بحرانیفاز جزء اصلی  معمول

بین  2در فاز جامد، جزء سیال فوق بحرانی دم حلالیت جزء اصلی آن در حلال است. با توجه به ع پذیریانحلالهمان بحرانی 
 :[1] نوشت توانمی سامانهتعادل فاز برای یک  معادله. بنابراین فقط یک شودنمیدو فاز توزیع 

f1s = f̂1scf  (2)  
 :[17] یته فاز جامد برابر خواهد بود بافوگاس

f1s=φ1
satP1satexp⁡[ ∫ (v1

s

RT)
P
P1sat

dp]  (3)  
φ1حجم مولی جامد و v1s،سامانهبخار در دمای  -فشار اشباع جامد  P1sat،سامانهفشار  P که در آن

sat  اشباع ضریب فوگاسیته بخار
 :[3] برابر خواهد بود با 3 معادلهاز فشار باشد،  ضعیفیاگر فرض شود که حجم مولی جامد تابع  خالص است.

f1s=φ1
satP1satexp⁡(

v1s(P−P1sat)
RT )  (4)  

 :[3] فوق بحرانی برابر خواهد بود بادر فاز  1و فوگاسیته جزء 
f̂1scf=y1Pφ̂1

scf  (5)  
φ̂1که در آن

scf  و حل آن نسبت به 5و  4 هایمعادلهبا ترکیب فوق بحرانی است. در فاز  1ضریب فوگاسیته جزءy1،  نتیجه
 :[3] دهدمی

y1=
P1sat

P E1  (6)  
 :[3] که برابر خواهد بود با نامندمی 1فاکتور افزایش آن رااز واحد است،  تربزرگ طور معمولبه E1اینکه به دلیل

E1=
φ1sat

φ̂1scf
⁡exp⁡( v1

s (P−P1sat)
RT )  (7)  

φ1از طریق E1تابع
sat وφ̂1

scf بر فوگاسیته جامد اثر فشار  2و از طریق تابع نمایی ضریب پوینتینگفوق بحرانی فاز  هایآلغیرایده
مهم هستند و در فشارهای بسیار بالا حتی ضریب فوق بحرانی فاز  هایآلغیرایدهدر فشارهای متوسط و بالا  .دهدمیرا نشان 

آمده در  دستبهجامد از مقدار  پذیریانحلالتا  شودمیفاکتور افزایش سبب  6 ادلهمع بر پایه. کردحذف  تواننمیپوینتینگ را 
 آیدمی دستبه 8 معادله به کمکدر فاز فوق بحرانی  1ضریب فوگاسیته جزء  ،. همچنینشود تربزرگآثار اجباری فشار غیاب 

[2]: 
ln φ̂1

scf = 1
RT ∫ [( ∂P

∂ni
)T,V,ni −

RT
V ] dV

∞
V − ln Z  (8)  

 اید از معادله حالت استفاده شود.ب ،8 معادلهبرای محاسبه انتگرال 

 حالت هایمعادله -1 -2
در محاسبات تعادل فازی  هاآننقش  ،به عهده دارند و همچنین ترمودینامیکی سازیمدلحالت نقش مهمی در  هایمعادله

مورد استقبال بسیاری از  ،سادگیبهحالت درجه سوم با توجه  هایمعادله نیز انکارناپذیر است. هامخلوطسیالات خالص و 
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‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)5(
بحرانی‌ فوق‌ فاز‌ در‌ ‌1 جزء‌ فوگاسیته‌ ضریب‌ ‌

 مهم ترکیبات، مناسب استخراج به یابیدست برای عملیاتی شرایط در و داشته فشار و دما از تابعی برحسب مواد نسبی استخراج
 مصرف مقدار کمترین با معقول زمانمدت در کمیّ استخراج آوردن دستبه برای مهم کلیدهای از یکی حلالیت بنابراین. است
و  1را که حاوی جزء  دوجزیی( با یک مخلوط بخار 1تعادل یک جامد خالص )جزء  پژوهشدر این است.  بحرانی فوق سیال

طور به 2که جزء این دلیلبه. گرفته است، مورد بررسی قرار شودنمیدر فاز جامد حل  ،ه فرض( است و بنا ب2جزء دیگری )جزء 
فوق در فاز  y1، جزء حل شونده و جزء مولی آن1 جزء ،بنابراین .نامندمیحلال  را آناست،  فوق بحرانیفاز جزء اصلی  معمول

بین  2در فاز جامد، جزء سیال فوق بحرانی دم حلالیت جزء اصلی آن در حلال است. با توجه به ع پذیریانحلالهمان بحرانی 
 :[1] نوشت توانمی سامانهتعادل فاز برای یک  معادله. بنابراین فقط یک شودنمیدو فاز توزیع 

f1s = f̂1scf  (2)  
 :[17] یته فاز جامد برابر خواهد بود بافوگاس

f1s=φ1
satP1satexp⁡[ ∫ (v1

s

RT)
P
P1sat

dp]  (3)  
φ1حجم مولی جامد و v1s،سامانهبخار در دمای  -فشار اشباع جامد  P1sat،سامانهفشار  P که در آن

sat  اشباع ضریب فوگاسیته بخار
 :[3] برابر خواهد بود با 3 معادلهاز فشار باشد،  ضعیفیاگر فرض شود که حجم مولی جامد تابع  خالص است.

f1s=φ1
satP1satexp⁡(

v1s(P−P1sat)
RT )  (4)  

 :[3] فوق بحرانی برابر خواهد بود بادر فاز  1و فوگاسیته جزء 
f̂1scf=y1Pφ̂1

scf  (5)  
φ̂1که در آن

scf  و حل آن نسبت به 5و  4 هایمعادلهبا ترکیب فوق بحرانی است. در فاز  1ضریب فوگاسیته جزءy1،  نتیجه
 :[3] دهدمی

y1=
P1sat

P E1  (6)  
 :[3] که برابر خواهد بود با نامندمی 1فاکتور افزایش آن رااز واحد است،  تربزرگ طور معمولبه E1اینکه به دلیل

E1=
φ1sat

φ̂1scf
⁡exp⁡( v1

s (P−P1sat)
RT )  (7)  

φ1از طریق E1تابع
sat وφ̂1

scf بر فوگاسیته جامد اثر فشار  2و از طریق تابع نمایی ضریب پوینتینگفوق بحرانی فاز  هایآلغیرایده
مهم هستند و در فشارهای بسیار بالا حتی ضریب فوق بحرانی فاز  هایآلغیرایدهدر فشارهای متوسط و بالا  .دهدمیرا نشان 

آمده در  دستبهجامد از مقدار  پذیریانحلالتا  شودمیفاکتور افزایش سبب  6 ادلهمع بر پایه. کردحذف  تواننمیپوینتینگ را 
 آیدمی دستبه 8 معادله به کمکدر فاز فوق بحرانی  1ضریب فوگاسیته جزء  ،. همچنینشود تربزرگآثار اجباری فشار غیاب 

[2]: 
ln φ̂1

scf = 1
RT ∫ [( ∂P

∂ni
)T,V,ni −

RT
V ] dV

∞
V − ln Z  (8)  
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آن در‌ که‌
است.‌با‌ترکیب‌معادله‌های‌‌4و‌‌5و‌حل‌آن‌نسبت‌به‌y1،‌نتیجه‌

می‌دهد‌]3[:

 مهم ترکیبات، مناسب استخراج به یابیدست برای عملیاتی شرایط در و داشته فشار و دما از تابعی برحسب مواد نسبی استخراج
 مصرف مقدار کمترین با معقول زمانمدت در کمیّ استخراج آوردن دستبه برای مهم کلیدهای از یکی حلالیت بنابراین. است
و  1را که حاوی جزء  دوجزیی( با یک مخلوط بخار 1تعادل یک جامد خالص )جزء  پژوهشدر این است.  بحرانی فوق سیال

طور به 2که جزء این دلیلبه. گرفته است، مورد بررسی قرار شودنمیدر فاز جامد حل  ،ه فرض( است و بنا ب2جزء دیگری )جزء 
فوق در فاز  y1، جزء حل شونده و جزء مولی آن1 جزء ،بنابراین .نامندمیحلال  را آناست،  فوق بحرانیفاز جزء اصلی  معمول

بین  2در فاز جامد، جزء سیال فوق بحرانی دم حلالیت جزء اصلی آن در حلال است. با توجه به ع پذیریانحلالهمان بحرانی 
 :[1] نوشت توانمی سامانهتعادل فاز برای یک  معادله. بنابراین فقط یک شودنمیدو فاز توزیع 

f1s = f̂1scf  (2)  
 :[17] یته فاز جامد برابر خواهد بود بافوگاس

f1s=φ1
satP1satexp⁡[ ∫ (v1

s

RT)
P
P1sat

dp]  (3)  
φ1حجم مولی جامد و v1s،سامانهبخار در دمای  -فشار اشباع جامد  P1sat،سامانهفشار  P که در آن

sat  اشباع ضریب فوگاسیته بخار
 :[3] برابر خواهد بود با 3 معادلهاز فشار باشد،  ضعیفیاگر فرض شود که حجم مولی جامد تابع  خالص است.

f1s=φ1
satP1satexp⁡(

v1s(P−P1sat)
RT )  (4)  

 :[3] فوق بحرانی برابر خواهد بود بادر فاز  1و فوگاسیته جزء 
f̂1scf=y1Pφ̂1

scf  (5)  
φ̂1که در آن

scf  و حل آن نسبت به 5و  4 هایمعادلهبا ترکیب فوق بحرانی است. در فاز  1ضریب فوگاسیته جزءy1،  نتیجه
 :[3] دهدمی

y1=
P1sat

P E1  (6)  
 :[3] که برابر خواهد بود با نامندمی 1فاکتور افزایش آن رااز واحد است،  تربزرگ طور معمولبه E1اینکه به دلیل

E1=
φ1sat

φ̂1scf
⁡exp⁡( v1

s (P−P1sat)
RT )  (7)  

φ1از طریق E1تابع
sat وφ̂1

scf بر فوگاسیته جامد اثر فشار  2و از طریق تابع نمایی ضریب پوینتینگفوق بحرانی فاز  هایآلغیرایده
مهم هستند و در فشارهای بسیار بالا حتی ضریب فوق بحرانی فاز  هایآلغیرایدهدر فشارهای متوسط و بالا  .دهدمیرا نشان 

آمده در  دستبهجامد از مقدار  پذیریانحلالتا  شودمیفاکتور افزایش سبب  6 ادلهمع بر پایه. کردحذف  تواننمیپوینتینگ را 
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‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)6(
به‌دلیل‌اینکه‌‌E1به‌طور‌معمول‌بزرگ‌تر‌از‌واحد‌است،‌آن‌را‌

فاکتور‌افزایش‌1می‌نامند‌که‌برابر‌خواهد‌بود‌با‌]3[:

 مهم ترکیبات، مناسب استخراج به یابیدست برای عملیاتی شرایط در و داشته فشار و دما از تابعی برحسب مواد نسبی استخراج
 مصرف مقدار کمترین با معقول زمانمدت در کمیّ استخراج آوردن دستبه برای مهم کلیدهای از یکی حلالیت بنابراین. است
و  1را که حاوی جزء  دوجزیی( با یک مخلوط بخار 1تعادل یک جامد خالص )جزء  پژوهشدر این است.  بحرانی فوق سیال

طور به 2که جزء این دلیلبه. گرفته است، مورد بررسی قرار شودنمیدر فاز جامد حل  ،ه فرض( است و بنا ب2جزء دیگری )جزء 
فوق در فاز  y1، جزء حل شونده و جزء مولی آن1 جزء ،بنابراین .نامندمیحلال  را آناست،  فوق بحرانیفاز جزء اصلی  معمول

بین  2در فاز جامد، جزء سیال فوق بحرانی دم حلالیت جزء اصلی آن در حلال است. با توجه به ع پذیریانحلالهمان بحرانی 
 :[1] نوشت توانمی سامانهتعادل فاز برای یک  معادله. بنابراین فقط یک شودنمیدو فاز توزیع 

f1s = f̂1scf  (2)  
 :[17] یته فاز جامد برابر خواهد بود بافوگاس

f1s=φ1
satP1satexp⁡[ ∫ (v1

s

RT)
P
P1sat

dp]  (3)  
φ1حجم مولی جامد و v1s،سامانهبخار در دمای  -فشار اشباع جامد  P1sat،سامانهفشار  P که در آن

sat  اشباع ضریب فوگاسیته بخار
 :[3] برابر خواهد بود با 3 معادلهاز فشار باشد،  ضعیفیاگر فرض شود که حجم مولی جامد تابع  خالص است.
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 :[3] دهدمی

y1=
P1sat

P E1  (6)  
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E1=
φ1sat

φ̂1scf
⁡exp⁡( v1

s (P−P1sat)
RT )  (7)  

φ1از طریق E1تابع
sat وφ̂1

scf بر فوگاسیته جامد اثر فشار  2و از طریق تابع نمایی ضریب پوینتینگفوق بحرانی فاز  هایآلغیرایده
مهم هستند و در فشارهای بسیار بالا حتی ضریب فوق بحرانی فاز  هایآلغیرایدهدر فشارهای متوسط و بالا  .دهدمیرا نشان 
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استفاده‌ حالت‌ معادله‌ از‌ باید‌ ‌،8 معادله‌ انتگرال‌ محاسبه‌ برای‌

شود.

معادله‌های‌حالت
ترمودینامیکی‌ مدل‌سازی‌ در‌ مهمی‌ نقش‌ حالت‌ معادله‌های‌
به‌عهده‌دارند‌و‌همچنین،‌نقش‌آن‌ها‌در‌محاسبات‌تعادل‌فازی‌
سیالات‌خالص‌و‌مخلوط‌ها‌نیز‌انکارناپذیر‌است.‌معادله‌های‌حالت‌
درجه‌سوم‌با‌توجه‌به‌سادگی،‌مورد‌استقبال‌بسیاری‌از‌پژوهشگران‌
قرار‌گرفته‌اند.‌یکی‌از‌امتیازات‌معادله‌های‌حالت‌درجه‌سوم‌این‌
است‌که‌این‌دسته‌از‌معادله‌ها،‌به‌تقریب‌به‌سهولت‌قابل‌استفاده‌
هستند‌و‌بیشتر‌شبیه‌سازها‌از‌آن‌ها‌بهره‌می‌برند‌]3[.‌برای‌یافتن‌
مقدار‌حلالیت‌مواد‌جامد‌در‌فاز‌فوق‌بحرانی،‌باید‌معادله‌‌6را‌حل‌
به‌کمک‌به‌معادله‌حالت‌به‌دست‌
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 مصرف مقدار کمترین با معقول زمانمدت در کمیّ استخراج آوردن دستبه برای مهم کلیدهای از یکی حلالیت بنابراین. است
و  1را که حاوی جزء  دوجزیی( با یک مخلوط بخار 1تعادل یک جامد خالص )جزء  پژوهشدر این است.  بحرانی فوق سیال

طور به 2که جزء این دلیلبه. گرفته است، مورد بررسی قرار شودنمیدر فاز جامد حل  ،ه فرض( است و بنا ب2جزء دیگری )جزء 
فوق در فاز  y1، جزء حل شونده و جزء مولی آن1 جزء ،بنابراین .نامندمیحلال  را آناست،  فوق بحرانیفاز جزء اصلی  معمول

بین  2در فاز جامد، جزء سیال فوق بحرانی دم حلالیت جزء اصلی آن در حلال است. با توجه به ع پذیریانحلالهمان بحرانی 
 :[1] نوشت توانمی سامانهتعادل فاز برای یک  معادله. بنابراین فقط یک شودنمیدو فاز توزیع 

f1s = f̂1scf  (2)  
 :[17] یته فاز جامد برابر خواهد بود بافوگاس

f1s=φ1
satP1satexp⁡[ ∫ (v1

s

RT)
P
P1sat

dp]  (3)  
φ1حجم مولی جامد و v1s،سامانهبخار در دمای  -فشار اشباع جامد  P1sat،سامانهفشار  P که در آن

sat  اشباع ضریب فوگاسیته بخار
 :[3] برابر خواهد بود با 3 معادلهاز فشار باشد،  ضعیفیاگر فرض شود که حجم مولی جامد تابع  خالص است.

f1s=φ1
satP1satexp⁡(

v1s(P−P1sat)
RT )  (4)  

 :[3] فوق بحرانی برابر خواهد بود بادر فاز  1و فوگاسیته جزء 
f̂1scf=y1Pφ̂1

scf  (5)  
φ̂1که در آن

scf  و حل آن نسبت به 5و  4 هایمعادلهبا ترکیب فوق بحرانی است. در فاز  1ضریب فوگاسیته جزءy1،  نتیجه
 :[3] دهدمی

y1=
P1sat

P E1  (6)  
 :[3] که برابر خواهد بود با نامندمی 1فاکتور افزایش آن رااز واحد است،  تربزرگ طور معمولبه E1اینکه به دلیل

E1=
φ1sat

φ̂1scf
⁡exp⁡( v1

s (P−P1sat)
RT )  (7)  

φ1از طریق E1تابع
sat وφ̂1

scf بر فوگاسیته جامد اثر فشار  2و از طریق تابع نمایی ضریب پوینتینگفوق بحرانی فاز  هایآلغیرایده
مهم هستند و در فشارهای بسیار بالا حتی ضریب فوق بحرانی فاز  هایآلغیرایدهدر فشارهای متوسط و بالا  .دهدمیرا نشان 

آمده در  دستبهجامد از مقدار  پذیریانحلالتا  شودمیفاکتور افزایش سبب  6 ادلهمع بر پایه. کردحذف  تواننمیپوینتینگ را 
 آیدمی دستبه 8 معادله به کمکدر فاز فوق بحرانی  1ضریب فوگاسیته جزء  ،. همچنینشود تربزرگآثار اجباری فشار غیاب 

[2]: 
ln φ̂1

scf = 1
RT ∫ [( ∂P

∂ni
)T,V,ni −

RT
V ] dV

∞
V − ln Z  (8)  

 اید از معادله حالت استفاده شود.ب ،8 معادلهبرای محاسبه انتگرال 

 حالت هایمعادله -1 -2
در محاسبات تعادل فازی  هاآننقش  ،به عهده دارند و همچنین ترمودینامیکی سازیمدلحالت نقش مهمی در  هایمعادله

مورد استقبال بسیاری از  ،سادگیبهحالت درجه سوم با توجه  هایمعادله نیز انکارناپذیر است. هامخلوطسیالات خالص و 
به سهولت  تقریببه، هااین است که این دسته از معادلهحالت درجه سوم  هایمعادلهیکی از امتیازات  .اندگرفتهقرار  پژوهشگران

                                                           
1 Enhance factor 
2 Poynting factor 

کرد.‌در‌این‌معادله،‌عبارت
می‌آید.‌در‌ادامه‌معادله‌های‌حالت‌استفاده‌شده‌در‌این‌مقاله‌مورد‌

بررسی‌قرار‌می‌گیرند.
واندروالس‌ معادله‌ جاذبه‌ بهبودترم‌ با‌ ‌Robinson و‌ ‌Peng

معادله‌حالت‌‌PRرا‌ارائه‌کردند‌]2[:
1. Enhance factor                       2. Poynting factor

باقری‌و‌هاشمی‌پور
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‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 

                                                           
1 Acentric factor 
2 Compressibility factor 
3 Mixing rules 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)9(

که‌در‌آن‌‌Vحجم‌مولی‌و‌‌Rثابت‌جهانی‌گازها‌است.‌سایر‌
عامل‌ها‌برابر‌خواهند‌بود‌با‌]2[:

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 

                                                           
1 Acentric factor 
2 Compressibility factor 
3 Mixing rules 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)10(

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 

                                                           
1 Acentric factor 
2 Compressibility factor 
3 Mixing rules 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)11(

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 

                                                           
1 Acentric factor 
2 Compressibility factor 
3 Mixing rules 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)12(
که‌‌mعامل‌‌برای‌مواد‌سبک‌از‌معادله‌‌13و‌برای‌مواد‌سنگین‌

از‌معادله‌‌14به‌دست‌می‌آید‌]2[.
‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 

                                                           
1 Acentric factor 
2 Compressibility factor 
3 Mixing rules 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)13(
‌‌

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 

                                                           
1 Acentric factor 
2 Compressibility factor 
3 Mixing rules 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)14(‌
‌به‌ترتیب‌ضریب‌بی‌مرکزی1،‌

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 

                                                           
1 Acentric factor 
2 Compressibility factor 
3 Mixing rules 

در‌معادله‌های‌‌10تا‌‌14
دما‌و‌فشار‌بحرانی‌ماده‌خالص‌هستند.‌با‌توجه‌به‌معادله‌‌8برای‌
نیاز‌به‌ محاسبه‌ضریب‌فوگاسیته‌ماده‌جامد‌در‌فاز‌فوق‌بحرانی‌
‌9 معادله‌ بنابراین‌ است.‌ بحرانی‌ فوق‌ فاز‌ تراکم‌پذیری‌ ضریب‌

برحسب‌ضریب‌تراکم‌پذیری‌2برابر‌خواهد‌بود‌با:

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 

                                                           
1 Acentric factor 
2 Compressibility factor 
3 Mixing rules 

‌‌‌‌)15(
‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 

                                                           
1 Acentric factor 
2 Compressibility factor 
3 Mixing rules 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)16(
‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 

                                                           
1 Acentric factor 
2 Compressibility factor 
3 Mixing rules 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)17(
به‌دلیل‌اینکه‌باید‌ضریب‌فوگاسیته‌در‌مخلوط‌محاسبه‌شود‌از‌
قوانین‌اختلاط‌3برای‌محاسبه‌ضرایب‌‌aو‌‌bاستفاده‌می‌شود‌که‌

این‌قوانین‌برابر‌خواهند‌بود‌با‌]2[:
‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 

                                                           
1 Acentric factor 
2 Compressibility factor 
3 Mixing rules 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)18(
‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 

                                                           
1 Acentric factor 
2 Compressibility factor 
3 Mixing rules 

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)19(
ضریب‌برهم‌کنش‌دوتایی‌است‌که‌به‌کمک‌

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 

                                                           
1 Acentric factor 
2 Compressibility factor 
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در‌معادله‌18،‌
داده‌های‌تجربی‌بهینه‌می‌شود.‌با‌جایگذاری‌معادله‌های‌‌15تا‌‌19
در‌معادله‌8،‌ضریب‌فوگاسیته‌جزء‌جامد‌در‌فاز‌فوق‌بحرانی‌برابر‌

خواهد‌با‌]2[:
‌

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 
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 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 
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با‌کاربرد‌معادله‌1،‌معادله‌حالت‌‌VTPRبرابر‌خواهد‌بود‌با‌]22[:
‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 
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2 Compressibility factor 
3 Mixing rules 
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با‌استفاده‌از‌معادله‌های‌‌10تا‌‌12به‌دست‌

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 
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عامل‌های‌
می‌آیند‌و‌عامل‌‌‌‌cبرای‌یک‌جزء‌برابر‌خواهد‌بود‌با‌]19[:

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌

 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
ac = 0.457235 R2Tc2

Pc
 (10)  

b = 0.077796 R⁡Tc
Pc

 (11)  

α⁡= [1+m(1 − √T
Tc
)]

2
 (12)  

 .[2] دیآیم دستبه 14 معادلهو برای مواد سنگین از  13 معادلهبرای مواد سبک از  عامل m که
m = 0.37464 + 1.5422ω − 0.26992ω2 (13)  

m = 0.3976 + 1.485ω − 1.1644ω2 + 0.01667ω3 (14)  

 8 معادلها توجه به ب حرانی ماده خالص هستند.دما و فشار ب، 1مرکزیبیضریب به ترتیب  Pcوω،⁡Tc 14تا  10 هایمعادلهدر 
 معادلهبنابراین  .فاز فوق بحرانی است پذیریتراکمبرای محاسبه ضریب فوگاسیته ماده جامد در فاز فوق بحرانی نیاز به ضریب 

 :برابر خواهد بود با 2پذیریتراکمضریب  برحسب 9
Z3+(B⁡ − 1)Z2+(A − 2B − 3B2)Z+(B3+B2 − AB) = ⁡0  (15)  

A = aP
(RT)2 (16)  

B = bP
RT (17)  

که  شودمیاستفاده  bو  aبرای محاسبه ضرایب  3اینکه باید ضریب فوگاسیته در مخلوط محاسبه شود از قوانین اختلاط به دلیل
 :[2] این قوانین برابر خواهند بود با

a = ∑ ∑ yiyj√aiaj(1 − kij)ji  (18)  

b = ∑ yibii  (19)  

تا  15 هایمعادلهبا جایگذاری  .شودمیتجربی بهینه  هایدادهکه به کمک  دوتایی است کنشبرهمضریب  𝑘𝑘𝑖𝑖𝑖𝑖،18 معادلهدر 
 :[2] ز فوق بحرانی برابر خواهد با، ضریب فوگاسیته جزء جامد در فا8 معادلهدر  19

ln φ̂1
scf = b1

b (Z − 1) − ln(Z − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+(1−√2)B
Z+(1+√2)B ) (20)  

 :[22] برابر خواهد بود با VTPR حالت ، معادله1 معادلهبا کاربرد 
P = RT

v+c−b
− acα

(v+c)(v+c+b)+b(v+c−b) (21)  

 :[19] برابر خواهد بود بابرای یک جزء  c عاملو  ندیآیم دستبه 12تا  10 هایمعادلهبا استفاده از  b و ،ac ،αهایعامل
c = 0.40768 R⁡Tc

Pc
(0.29441 − ZRA) (22)  

ZRA = 0.29056 − 0.08775ω (23)  
 :[22] شودیمبرای مخلوط، از قوانین اختلاط استفاده  23و  22 هایمعادلهبرای استفاده از 
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 ،جامد در فاز فوق بحرانی موادحلالیت  دارمقبرای یافتن  .[3] برندمیبهره  هاآناز  سازهاشبیهقابل استفاده هستند و بیشتر 
φ̂1، عبارتمعادلهاین در  .کردرا حل  6 معادلهباید 

scf حالت  هایمعادلهدر ادامه . آیدمی دستبهبه معادله حالت  کمک هب
 .گیرندمیاستفاده شده در این مقاله مورد بررسی قرار 

Peng و Robinson  والس معادله حالت معادله واندرجاذبه  بهبودترمباPR  [2]کردند را ارائه: 
P = RT

v−b
− acα

v(v+b)+b(v−b) (9)  

 :[2] ها برابر خواهند بود باعاملثابت جهانی گازها است. سایر  Rحجم مولی و  vکه در آن 
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‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌c = ∑ yicii  (24)  

نیز برابر  یریپذتراکمضریب  است. یمرکزیبفشار بحرانی و ضریب  ،ی بحرانیتابع دما c عامل، 23و  22 هایمعادله با توجه به
 :[22] خواهد بود با

Z3 + (B − 1 + 3C)Z2 + (A − 2B − 3B2 + 3C2 + 2BC − 2C)Z + (B3+B2 − AB + BC2 + C3 − 3B2C − C2 −
2BC + AC) = 0 (25)  

 :[22] برابر خواهد بود با C عاملو  ندیآیم دستبه 17و  16 هایمعادلهاز  Bو  Aهای عاملکه در آن 
C = cP
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 [:22ضریب فوگاسیته جزء جامد در فاز فوق بحرانی نیز برابر خواهد با ] و
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Z+C+(1−√2)B
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نین برای محاسبه همچ آمده است. 1در این مقاله در جدول  ات مورد استفادهحجم مولی جامدو ترمودینامیکی  هایویژگی
 آمده است. 2دول در ج وتمتفااین معادله برای مواد  هایثابتز معادله آنتوان استفاده شده است که ا مواد جامدفشار بخار 

ln Psat =⁡A − B
C+T(K) (28)  

 الگوریتم محاسبات
که تبادل جرم با اطراف خود نداشته باشد( برابر است با  ایسامانهبسته )منظور  سامانهیک  2درجه آزادی 1طبق قاعده فاز

[1:] 
F = 2 − π+N (29)  

 پژوهشمورد بررسی در این  هایسامانهکه است. با توجه این سامانهتعداد اجزای  Nتعداد فازهای در حال تعادل و  πکه در آن 
 دو است. با سامانهدرجه آزادی  ،، بنابرایناستنیز برابر دو  سامانهدر دو فاز جامد و فوق بحرانی هستند و از طرفی تعداد اجزای 

دما و  ویژگی دو فاز فوق بحرانی(، [ )دما، فشار و درصد ترکیب جامد در30تا  25مقالات ] موجود در تجربی هایداده به توجه
برای محاسبه حلالیت . است شده نوشته MATLAB محیط در 2 معادله اساس بر فازی تعادل . محاسباتشودمی فشار انتخاب

(، ضرایب 1ترمودینامیکی مواد جامد و سیالات فوق بحرانی )جدول  هایویژگیجامد در سیال فوق بحرانی ابتدا به کمک 
 ، ضریب فوگاسیته برای هریک از27و  20هایمعادلهمحاسبه شده و به کمک  Z عاملو سپس  VTPRو  PR هایمعادله
 7و  6 هایمد در سیال فوق بحرانی از معادله. در نهایت برای یافتن مقدار حلالیت جاآیدمی دستبه VTPRو  PR هایمعادله
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 7و  6 هایمد در سیال فوق بحرانی از معادله. در نهایت برای یافتن مقدار حلالیت جاآیدمی دستبه VTPRو  PR هایمعادله
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از‌معادله‌های‌‌16و‌‌17به‌دست‌ ‌Bو‌‌Aکه‌در‌آن‌عامل‌های‌
می‌آیند‌و‌عامل‌‌‌‌Cبرابر‌خواهد‌بود‌با‌]22[:

c = ∑ yicii  (24)  

نیز برابر  یریپذتراکمضریب  است. یمرکزیبفشار بحرانی و ضریب  ،ی بحرانیتابع دما c عامل، 23و  22 هایمعادله با توجه به
 :[22] خواهد بود با

Z3 + (B − 1 + 3C)Z2 + (A − 2B − 3B2 + 3C2 + 2BC − 2C)Z + (B3+B2 − AB + BC2 + C3 − 3B2C − C2 −
2BC + AC) = 0 (25)  

 :[22] برابر خواهد بود با C عاملو  ندیآیم دستبه 17و  16 هایمعادلهاز  Bو  Aهای عاملکه در آن 
C = cP

RT (26)  

 [:22ضریب فوگاسیته جزء جامد در فاز فوق بحرانی نیز برابر خواهد با ] و

ln φ̂1
scf = b1

b (Z + C − 1) − ln(Z + C − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+C+(1−√2)B
Z+C+(1+√2)B ) (27)  

نین برای محاسبه همچ آمده است. 1در این مقاله در جدول  ات مورد استفادهحجم مولی جامدو ترمودینامیکی  هایویژگی
 آمده است. 2دول در ج وتمتفااین معادله برای مواد  هایثابتز معادله آنتوان استفاده شده است که ا مواد جامدفشار بخار 

ln Psat =⁡A − B
C+T(K) (28)  

 الگوریتم محاسبات
که تبادل جرم با اطراف خود نداشته باشد( برابر است با  ایسامانهبسته )منظور  سامانهیک  2درجه آزادی 1طبق قاعده فاز

[1:] 
F = 2 − π+N (29)  

 پژوهشمورد بررسی در این  هایسامانهکه است. با توجه این سامانهتعداد اجزای  Nتعداد فازهای در حال تعادل و  πکه در آن 
 دو است. با سامانهدرجه آزادی  ،، بنابرایناستنیز برابر دو  سامانهدر دو فاز جامد و فوق بحرانی هستند و از طرفی تعداد اجزای 

دما و  ویژگی دو فاز فوق بحرانی(، [ )دما، فشار و درصد ترکیب جامد در30تا  25مقالات ] موجود در تجربی هایداده به توجه
برای محاسبه حلالیت . است شده نوشته MATLAB محیط در 2 معادله اساس بر فازی تعادل . محاسباتشودمی فشار انتخاب

(، ضرایب 1ترمودینامیکی مواد جامد و سیالات فوق بحرانی )جدول  هایویژگیجامد در سیال فوق بحرانی ابتدا به کمک 
 ، ضریب فوگاسیته برای هریک از27و  20هایمعادلهمحاسبه شده و به کمک  Z عاملو سپس  VTPRو  PR هایمعادله
 7و  6 هایمد در سیال فوق بحرانی از معادله. در نهایت برای یافتن مقدار حلالیت جاآیدمی دستبه VTPRو  PR هایمعادله
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برابر‌ نیز‌ بحرانی‌ فوق‌ فاز‌ در‌ جامد‌ جزء‌ فوگاسیته‌ ضریب‌ و‌

خواهد‌با‌]22[:

c = ∑ yicii  (24)  

نیز برابر  یریپذتراکمضریب  است. یمرکزیبفشار بحرانی و ضریب  ،ی بحرانیتابع دما c عامل، 23و  22 هایمعادله با توجه به
 :[22] خواهد بود با

Z3 + (B − 1 + 3C)Z2 + (A − 2B − 3B2 + 3C2 + 2BC − 2C)Z + (B3+B2 − AB + BC2 + C3 − 3B2C − C2 −
2BC + AC) = 0 (25)  

 :[22] برابر خواهد بود با C عاملو  ندیآیم دستبه 17و  16 هایمعادلهاز  Bو  Aهای عاملکه در آن 
C = cP

RT (26)  

 [:22ضریب فوگاسیته جزء جامد در فاز فوق بحرانی نیز برابر خواهد با ] و

ln φ̂1
scf = b1

b (Z + C − 1) − ln(Z + C − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+C+(1−√2)B
Z+C+(1+√2)B ) (27)  

نین برای محاسبه همچ آمده است. 1در این مقاله در جدول  ات مورد استفادهحجم مولی جامدو ترمودینامیکی  هایویژگی
 آمده است. 2دول در ج وتمتفااین معادله برای مواد  هایثابتز معادله آنتوان استفاده شده است که ا مواد جامدفشار بخار 

ln Psat =⁡A − B
C+T(K) (28)  

 الگوریتم محاسبات
که تبادل جرم با اطراف خود نداشته باشد( برابر است با  ایسامانهبسته )منظور  سامانهیک  2درجه آزادی 1طبق قاعده فاز

[1:] 
F = 2 − π+N (29)  

 پژوهشمورد بررسی در این  هایسامانهکه است. با توجه این سامانهتعداد اجزای  Nتعداد فازهای در حال تعادل و  πکه در آن 
 دو است. با سامانهدرجه آزادی  ،، بنابرایناستنیز برابر دو  سامانهدر دو فاز جامد و فوق بحرانی هستند و از طرفی تعداد اجزای 

دما و  ویژگی دو فاز فوق بحرانی(، [ )دما، فشار و درصد ترکیب جامد در30تا  25مقالات ] موجود در تجربی هایداده به توجه
برای محاسبه حلالیت . است شده نوشته MATLAB محیط در 2 معادله اساس بر فازی تعادل . محاسباتشودمی فشار انتخاب

(، ضرایب 1ترمودینامیکی مواد جامد و سیالات فوق بحرانی )جدول  هایویژگیجامد در سیال فوق بحرانی ابتدا به کمک 
 ، ضریب فوگاسیته برای هریک از27و  20هایمعادلهمحاسبه شده و به کمک  Z عاملو سپس  VTPRو  PR هایمعادله
 7و  6 هایمد در سیال فوق بحرانی از معادله. در نهایت برای یافتن مقدار حلالیت جاآیدمی دستبه VTPRو  PR هایمعادله
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c = ∑ yicii  (24)  

نیز برابر  یریپذتراکمضریب  است. یمرکزیبفشار بحرانی و ضریب  ،ی بحرانیتابع دما c عامل، 23و  22 هایمعادله با توجه به
 :[22] خواهد بود با

Z3 + (B − 1 + 3C)Z2 + (A − 2B − 3B2 + 3C2 + 2BC − 2C)Z + (B3+B2 − AB + BC2 + C3 − 3B2C − C2 −
2BC + AC) = 0 (25)  

 :[22] برابر خواهد بود با C عاملو  ندیآیم دستبه 17و  16 هایمعادلهاز  Bو  Aهای عاملکه در آن 
C = cP

RT (26)  

 [:22ضریب فوگاسیته جزء جامد در فاز فوق بحرانی نیز برابر خواهد با ] و

ln φ̂1
scf = b1

b (Z + C − 1) − ln(Z + C − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+C+(1−√2)B
Z+C+(1+√2)B ) (27)  

نین برای محاسبه همچ آمده است. 1در این مقاله در جدول  ات مورد استفادهحجم مولی جامدو ترمودینامیکی  هایویژگی
 آمده است. 2دول در ج وتمتفااین معادله برای مواد  هایثابتز معادله آنتوان استفاده شده است که ا مواد جامدفشار بخار 

ln Psat =⁡A − B
C+T(K) (28)  

 الگوریتم محاسبات
که تبادل جرم با اطراف خود نداشته باشد( برابر است با  ایسامانهبسته )منظور  سامانهیک  2درجه آزادی 1طبق قاعده فاز

[1:] 
F = 2 − π+N (29)  

 پژوهشمورد بررسی در این  هایسامانهکه است. با توجه این سامانهتعداد اجزای  Nتعداد فازهای در حال تعادل و  πکه در آن 
 دو است. با سامانهدرجه آزادی  ،، بنابرایناستنیز برابر دو  سامانهدر دو فاز جامد و فوق بحرانی هستند و از طرفی تعداد اجزای 

دما و  ویژگی دو فاز فوق بحرانی(، [ )دما، فشار و درصد ترکیب جامد در30تا  25مقالات ] موجود در تجربی هایداده به توجه
برای محاسبه حلالیت . است شده نوشته MATLAB محیط در 2 معادله اساس بر فازی تعادل . محاسباتشودمی فشار انتخاب

(، ضرایب 1ترمودینامیکی مواد جامد و سیالات فوق بحرانی )جدول  هایویژگیجامد در سیال فوق بحرانی ابتدا به کمک 
 ، ضریب فوگاسیته برای هریک از27و  20هایمعادلهمحاسبه شده و به کمک  Z عاملو سپس  VTPRو  PR هایمعادله
 7و  6 هایمد در سیال فوق بحرانی از معادله. در نهایت برای یافتن مقدار حلالیت جاآیدمی دستبه VTPRو  PR هایمعادله
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ویژگی‌های‌ترمودینامیکی‌و‌حجم‌مولی‌جامدات‌مورد‌استفاده‌
در‌این‌مقاله‌در‌جدول‌‌1آمده‌است.‌همچنین‌برای‌محاسبه‌فشار‌
بخار‌مواد‌جامد‌از‌معادله‌آنتوان‌استفاده‌شده‌است‌که‌ثابت‌های‌

این‌معادله‌برای‌مواد‌متفاوت‌در‌جدول‌‌2آمده‌است.
‌‌‌

c = ∑ yicii  (24)  

نیز برابر  یریپذتراکمضریب  است. یمرکزیبفشار بحرانی و ضریب  ،ی بحرانیتابع دما c عامل، 23و  22 هایمعادله با توجه به
 :[22] خواهد بود با

Z3 + (B − 1 + 3C)Z2 + (A − 2B − 3B2 + 3C2 + 2BC − 2C)Z + (B3+B2 − AB + BC2 + C3 − 3B2C − C2 −
2BC + AC) = 0 (25)  

 :[22] برابر خواهد بود با C عاملو  ندیآیم دستبه 17و  16 هایمعادلهاز  Bو  Aهای عاملکه در آن 
C = cP

RT (26)  

 [:22ضریب فوگاسیته جزء جامد در فاز فوق بحرانی نیز برابر خواهد با ] و

ln φ̂1
scf = b1

b (Z + C − 1) − ln(Z + C − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+C+(1−√2)B
Z+C+(1+√2)B ) (27)  

نین برای محاسبه همچ آمده است. 1در این مقاله در جدول  ات مورد استفادهحجم مولی جامدو ترمودینامیکی  هایویژگی
 آمده است. 2دول در ج وتمتفااین معادله برای مواد  هایثابتز معادله آنتوان استفاده شده است که ا مواد جامدفشار بخار 

ln Psat =⁡A − B
C+T(K) (28)  

 الگوریتم محاسبات
که تبادل جرم با اطراف خود نداشته باشد( برابر است با  ایسامانهبسته )منظور  سامانهیک  2درجه آزادی 1طبق قاعده فاز

[1:] 
F = 2 − π+N (29)  

 پژوهشمورد بررسی در این  هایسامانهکه است. با توجه این سامانهتعداد اجزای  Nتعداد فازهای در حال تعادل و  πکه در آن 
 دو است. با سامانهدرجه آزادی  ،، بنابرایناستنیز برابر دو  سامانهدر دو فاز جامد و فوق بحرانی هستند و از طرفی تعداد اجزای 

دما و  ویژگی دو فاز فوق بحرانی(، [ )دما، فشار و درصد ترکیب جامد در30تا  25مقالات ] موجود در تجربی هایداده به توجه
برای محاسبه حلالیت . است شده نوشته MATLAB محیط در 2 معادله اساس بر فازی تعادل . محاسباتشودمی فشار انتخاب

(، ضرایب 1ترمودینامیکی مواد جامد و سیالات فوق بحرانی )جدول  هایویژگیجامد در سیال فوق بحرانی ابتدا به کمک 
 ، ضریب فوگاسیته برای هریک از27و  20هایمعادلهمحاسبه شده و به کمک  Z عاملو سپس  VTPRو  PR هایمعادله
 7و  6 هایمد در سیال فوق بحرانی از معادله. در نهایت برای یافتن مقدار حلالیت جاآیدمی دستبه VTPRو  PR هایمعادله
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سال یازدهم، شماره 2، تابستان 96 )JARC( نشریه پژوهش های کاربردی در شیمی

الگوریتم‌محاسبات
طبق‌قاعده‌فاز‌1درجه‌آزادی‌2یک‌سامانه‌بسته‌)منظور‌سامانه‌ای‌

که‌تبادل‌جرم‌با‌اطراف‌خود‌نداشته‌باشد(‌برابر‌است‌با‌]1[:

c = ∑ yicii  (24)  

نیز برابر  یریپذتراکمضریب  است. یمرکزیبفشار بحرانی و ضریب  ،ی بحرانیتابع دما c عامل، 23و  22 هایمعادله با توجه به
 :[22] خواهد بود با

Z3 + (B − 1 + 3C)Z2 + (A − 2B − 3B2 + 3C2 + 2BC − 2C)Z + (B3+B2 − AB + BC2 + C3 − 3B2C − C2 −
2BC + AC) = 0 (25)  

 :[22] برابر خواهد بود با C عاملو  ندیآیم دستبه 17و  16 هایمعادلهاز  Bو  Aهای عاملکه در آن 
C = cP

RT (26)  

 [:22ضریب فوگاسیته جزء جامد در فاز فوق بحرانی نیز برابر خواهد با ] و

ln φ̂1
scf = b1

b (Z + C − 1) − ln(Z + C − B)+ A
2√2B (

2∑ yj√a1aj(1−k1j)N
j=1

a − b1
b ) ln (

Z+C+(1−√2)B
Z+C+(1+√2)B ) (27)  

نین برای محاسبه همچ آمده است. 1در این مقاله در جدول  ات مورد استفادهحجم مولی جامدو ترمودینامیکی  هایویژگی
 آمده است. 2دول در ج وتمتفااین معادله برای مواد  هایثابتز معادله آنتوان استفاده شده است که ا مواد جامدفشار بخار 

ln Psat =⁡A − B
C+T(K) (28)  

 الگوریتم محاسبات
که تبادل جرم با اطراف خود نداشته باشد( برابر است با  ایسامانهبسته )منظور  سامانهیک  2درجه آزادی 1طبق قاعده فاز

[1:] 
F = 2 − π+N (29)  

 پژوهشمورد بررسی در این  هایسامانهکه است. با توجه این سامانهتعداد اجزای  Nتعداد فازهای در حال تعادل و  πکه در آن 
 دو است. با سامانهدرجه آزادی  ،، بنابرایناستنیز برابر دو  سامانهدر دو فاز جامد و فوق بحرانی هستند و از طرفی تعداد اجزای 

دما و  ویژگی دو فاز فوق بحرانی(، [ )دما، فشار و درصد ترکیب جامد در30تا  25مقالات ] موجود در تجربی هایداده به توجه
برای محاسبه حلالیت . است شده نوشته MATLAB محیط در 2 معادله اساس بر فازی تعادل . محاسباتشودمی فشار انتخاب

(، ضرایب 1ترمودینامیکی مواد جامد و سیالات فوق بحرانی )جدول  هایویژگیجامد در سیال فوق بحرانی ابتدا به کمک 
 ، ضریب فوگاسیته برای هریک از27و  20هایمعادلهمحاسبه شده و به کمک  Z عاملو سپس  VTPRو  PR هایمعادله
 7و  6 هایمد در سیال فوق بحرانی از معادله. در نهایت برای یافتن مقدار حلالیت جاآیدمی دستبه VTPRو  PR هایمعادله
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که‌در‌آن‌π تعداد‌فازهای‌در‌حال‌تعادل‌و‌‌Nتعداد‌اجزای‌سامانه‌
است.‌با‌توجه‌این‌که‌سامانه‌های‌مورد‌بررسی‌در‌این‌پژوهش‌در‌
دو‌فاز‌جامد‌و‌فوق‌بحرانی‌هستند‌و‌از‌طرفی‌تعداد‌اجزای‌سامانه‌
نیز‌برابر‌دو‌است،‌بنابراین،‌درجه‌آزادی‌سامانه‌دو‌است.‌با‌توجه‌به‌
داده‌های‌تجربی‌موجود‌در‌مقالات‌]‌25تا‌30[‌)دما،‌فشار‌و‌درصد‌
ترکیب‌جامد‌در‌فاز‌فوق‌بحرانی(،‌دو‌ویژگی‌دما‌و‌فشار‌انتخاب‌
محیط‌ در‌ ‌2 معادله‌ اساس‌ بر‌ فازی‌ تعادل‌ محاسبات‌ می‌شود.‌
در‌ جامد‌ محاسبه‌حلالیت‌ برای‌ است.‌ نوشته‌شده‌  MATLAB

سیال‌فوق‌بحرانی‌ابتدا‌به‌کمک‌ویژگی‌های‌ترمودینامیکی‌مواد‌
جامد‌و‌سیالات‌فوق‌بحرانی‌)جدول‌1(،‌ضرایب‌معادله‌های‌‌PRو‌
‌VTPRو‌سپس‌عامل‌‌‌Zمحاسبه‌شده‌و‌به‌کمک‌معادله‌های‌20

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌VTPRو‌‌PRو‌27،‌ضریب‌فوگاسیته‌برای‌هریک‌از‌معادله‌های‌
1. Phase Rule                  2. Degree of freedom                                         

 

 جامدد ترمودینامیکی موا هایویژگی 1جدول 

)Tc(K) Pc(bar) ω vs ماده cm3
mol⁄ ) 

شماره 
 مرجع

 [23] 7/154 4240/0 20/32 00/785 نفتالن لیمتید -3و  2
 [23] 8/155 4201/0 22/32 00/777 نفتالن لیمتید -6و  2

 [23] 60/142 5320/0 86/34 30/869 آنتراسن
 [24] 00/120 3800/0 00/43 00/791 ایندول

 [23] 800/118 6880/0 58/38 94/803 ینامیک اسیدس
 [23] 000/175 4920/0 28/29 20/304 تری فینلین

 [24] 000/179 /4820 90/28 80/1027 کرایزین
 [2] 00/153 4370/0 72/31 65/822 نیترفنن

 [2] 00/125 0269/0 51/40 04/748 نفتالین
 [24] 56/371 9500/0 55/41 23/1168 کلسترول

 [2] - 0224/0 83/73 02/304 اکسیددیکربن
 [2] - 1000/0 72/48 30/305 اتان
 [2] - 0870/0 40/50 30/282 اتیلن

 برای محاسبه فشار بخار مواد جامد آنتوانثوابت معادله  2جدول 

 A B C ماده
واحد 
 فشار

شماره 
 مرجع

 -3و  2
 لیمتید

 نفتالن
07/14 5/4302 0 Pa [24] 

 -6و  2
 لیمتید

 نفتالن
42/14 4/4419 0 Pa [24] 

 bar [24] 0 0/5310 70/9 آنتراسن
 Pa [24] 1/22 6/2562 50/11 ایندول

سینامیک 
 bar [24] 0 1/5832 44/15 اسید

تری 
 bar [24] 0 5/5197 48/12 فینلین

 Pa [24] 4/31 1/3484 67/10 کرایزین
 bar [24] 0 8/3849 15/9 کلسترول

 bar [23] 0 0/4870 60/9 نیترفنن
 Pa [23] 5/52 0/2620 07/11 نفتالین

 و بحث هانتیجه -3
و  در دمای ثابت مورد بررسی قرار گرفت سیال فوق بحرانی-جامد سامانهچهارده  P-yتجربی  هایداده پژوهشدر این 

در دمای  تیلن و اتان فوق بحرانیدر او ایندول  حلالیت نفتالین ارائه شده است. 3و در جدول  5تا  1های شکلدر  هانتیجه
افزایش  ،رحلالیت با افزایش فشا، هاشکل به این با توجه .داده شده استنشان  2و  1 هایشکلبه ترتیب در کلوین  15/308

 

 جامدد ترمودینامیکی موا هایویژگی 1جدول 

)Tc(K) Pc(bar) ω vs ماده cm3
mol⁄ ) 

شماره 
 مرجع
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 [23] 000/175 4920/0 28/29 20/304 تری فینلین

 [24] 000/179 /4820 90/28 80/1027 کرایزین
 [2] 00/153 4370/0 72/31 65/822 نیترفنن

 [2] 00/125 0269/0 51/40 04/748 نفتالین
 [24] 56/371 9500/0 55/41 23/1168 کلسترول

 [2] - 0224/0 83/73 02/304 اکسیددیکربن
 [2] - 1000/0 72/48 30/305 اتان
 [2] - 0870/0 40/50 30/282 اتیلن

 برای محاسبه فشار بخار مواد جامد آنتوانثوابت معادله  2جدول 

 A B C ماده
واحد 
 فشار

شماره 
 مرجع

 -3و  2
 لیمتید

 نفتالن
07/14 5/4302 0 Pa [24] 

 -6و  2
 لیمتید

 نفتالن
42/14 4/4419 0 Pa [24] 

 bar [24] 0 0/5310 70/9 آنتراسن
 Pa [24] 1/22 6/2562 50/11 ایندول

سینامیک 
 bar [24] 0 1/5832 44/15 اسید

تری 
 bar [24] 0 5/5197 48/12 فینلین

 Pa [24] 4/31 1/3484 67/10 کرایزین
 bar [24] 0 8/3849 15/9 کلسترول

 bar [23] 0 0/4870 60/9 نیترفنن
 Pa [23] 5/52 0/2620 07/11 نفتالین

 و بحث هانتیجه -3
و  در دمای ثابت مورد بررسی قرار گرفت سیال فوق بحرانی-جامد سامانهچهارده  P-yتجربی  هایداده پژوهشدر این 

در دمای  تیلن و اتان فوق بحرانیدر او ایندول  حلالیت نفتالین ارائه شده است. 3و در جدول  5تا  1های شکلدر  هانتیجه
افزایش  ،رحلالیت با افزایش فشا، هاشکل به این با توجه .داده شده استنشان  2و  1 هایشکلبه ترتیب در کلوین  15/308

باقری‌و‌هاشمی‌پور
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افزایش‌ نتیجه‌ افزایش‌فشار‌و‌در‌ با‌ حلالیت‌کلسترول‌کم‌است.‌
چگالی‌حلال‌فوق‌بحرانی،‌کاهش‌ضریب‌فوگاسیته‌کلسترول‌در‌فاز‌
و‌افزایش‌فاکتور‌افزایش،‌حلالیت‌کلسترول‌نیز‌

 مهم ترکیبات، مناسب استخراج به یابیدست برای عملیاتی شرایط در و داشته فشار و دما از تابعی برحسب مواد نسبی استخراج
 مصرف مقدار کمترین با معقول زمانمدت در کمیّ استخراج آوردن دستبه برای مهم کلیدهای از یکی حلالیت بنابراین. است
و  1را که حاوی جزء  دوجزیی( با یک مخلوط بخار 1تعادل یک جامد خالص )جزء  پژوهشدر این است.  بحرانی فوق سیال

طور به 2که جزء این دلیلبه. گرفته است، مورد بررسی قرار شودنمیدر فاز جامد حل  ،ه فرض( است و بنا ب2جزء دیگری )جزء 
فوق در فاز  y1، جزء حل شونده و جزء مولی آن1 جزء ،بنابراین .نامندمیحلال  را آناست،  فوق بحرانیفاز جزء اصلی  معمول

بین  2در فاز جامد، جزء سیال فوق بحرانی دم حلالیت جزء اصلی آن در حلال است. با توجه به ع پذیریانحلالهمان بحرانی 
 :[1] نوشت توانمی سامانهتعادل فاز برای یک  معادله. بنابراین فقط یک شودنمیدو فاز توزیع 

f1s = f̂1scf  (2)  
 :[17] یته فاز جامد برابر خواهد بود بافوگاس

f1s=φ1
satP1satexp⁡[ ∫ (v1

s

RT)
P
P1sat

dp]  (3)  
φ1حجم مولی جامد و v1s،سامانهبخار در دمای  -فشار اشباع جامد  P1sat،سامانهفشار  P که در آن

sat  اشباع ضریب فوگاسیته بخار
 :[3] برابر خواهد بود با 3 معادلهاز فشار باشد،  ضعیفیاگر فرض شود که حجم مولی جامد تابع  خالص است.

f1s=φ1
satP1satexp⁡(

v1s(P−P1sat)
RT )  (4)  

 :[3] فوق بحرانی برابر خواهد بود بادر فاز  1و فوگاسیته جزء 
f̂1scf=y1Pφ̂1

scf  (5)  
φ̂1که در آن

scf  و حل آن نسبت به 5و  4 هایمعادلهبا ترکیب فوق بحرانی است. در فاز  1ضریب فوگاسیته جزءy1،  نتیجه
 :[3] دهدمی

y1=
P1sat

P E1  (6)  
 :[3] که برابر خواهد بود با نامندمی 1فاکتور افزایش آن رااز واحد است،  تربزرگ طور معمولبه E1اینکه به دلیل

E1=
φ1sat

φ̂1scf
⁡exp⁡( v1

s (P−P1sat)
RT )  (7)  

φ1از طریق E1تابع
sat وφ̂1

scf بر فوگاسیته جامد اثر فشار  2و از طریق تابع نمایی ضریب پوینتینگفوق بحرانی فاز  هایآلغیرایده
مهم هستند و در فشارهای بسیار بالا حتی ضریب فوق بحرانی فاز  هایآلغیرایدهدر فشارهای متوسط و بالا  .دهدمیرا نشان 

آمده در  دستبهجامد از مقدار  پذیریانحلالتا  شودمیفاکتور افزایش سبب  6 ادلهمع بر پایه. کردحذف  تواننمیپوینتینگ را 
 آیدمی دستبه 8 معادله به کمکدر فاز فوق بحرانی  1ضریب فوگاسیته جزء  ،. همچنینشود تربزرگآثار اجباری فشار غیاب 

[2]: 
ln φ̂1

scf = 1
RT ∫ [( ∂P

∂ni
)T,V,ni −

RT
V ] dV

∞
V − ln Z  (8)  

 اید از معادله حالت استفاده شود.ب ،8 معادلهبرای محاسبه انتگرال 

 حالت هایمعادله -1 -2
در محاسبات تعادل فازی  هاآننقش  ،به عهده دارند و همچنین ترمودینامیکی سازیمدلحالت نقش مهمی در  هایمعادله

مورد استقبال بسیاری از  ،سادگیبهحالت درجه سوم با توجه  هایمعادله نیز انکارناپذیر است. هامخلوطسیالات خالص و 
به سهولت  تقریببه، هااین است که این دسته از معادلهحالت درجه سوم  هایمعادلهیکی از امتیازات  .اندگرفتهقرار  پژوهشگران

                                                           
1 Enhance factor 
2 Poynting factor 

فوق‌بحرانی،
افزایش‌می‌یابند‌اما‌به‌این‌که‌مقدار‌حلالیت‌جامد‌در‌فاز‌فوق‌بحرانی‌
به‌مقدار‌اشباع،‌غلظت‌تعادلی،‌می‌رسد،‌این‌روند‌صعودی‌نخواهد‌
بود.‌کلسترول‌دارای‌عامل‌‌OHو‌مولکولی‌قطبی‌است.‌با‌افزودن‌
عامل‌‌‌cبه‌عبارت‌های‌جاذبه‌و‌دافعه‌معادله‌حالت‌‌PRو‌ایجاد‌معادله‌

VTPR،‌رفتار‌سامانه‌بهبود‌یافته‌است.

بب که س ابدییمافزایش  هاآن چگالیفوق بحرانی قرار گرفته و  طور کاملبهافزایش فشار، اتیلن و اتان در منطقه با . ابدییم
 یهاداده. هر دو معادله حالت در منطقه فشار کم تا متوسط از روند دشویمدر فاز فوق بحرانی و ایندول افزایش حلالیت نفتالین 

به  VTPRد و معادله حالت تجربی انحراف دار یهادادهاز  PRاما در فشارهای بالا معادله حالت  کنندیمپیروی  یخوببهتجربی 
معادله حالت برای هر دو البته . کند ینیبشیپ خوبیبهرا  سامانهتوانسته است در فشارهای بالا نیز رفتار  ،c لعاماستفاده از  دلیل

 است. آمده دستبهوریتم ژنتیک با استفاده از الگ عاملبرهمکنش دوتایی داشتند. این  عامل نیاز به هاسامانهرفتار  ینیبشیپ

 
 15/308 در دمای )اتان( 2 سامانه)اتیلن( و  1 سامانه: حلالیت نفتالین در 1شکل 

 متفاوتهای  ijk باو  VTPR و PRحالت  هایمعادلهبا استفاده از  کلوین

 
 ijk با و VTPR و PR حالت هایمعادله از استفاده با کلوین 15/308)اتان( در دمای  2 سامانه)اتیلن( و  1 سامانهحلالیت ایندول در:  2شکل 

 متفاوتهای 

. در دهدیمکلوین نشان  328و  318فوق بحرانی و در دو دمای  اکسیددیکربنرا در نفتالن  متیلدی -6 و 2حلالیت ، 3شکل 
جاذبه و  یهاعبارتفشارهای پایین نیروی جاذبه اثر بیشتری نسبت به نیروی دافعه دارد و در فشارهای بالا اثر دافعه بیشتر است. 

جاذبه و دافعه  یهاعبارتبه  c عاملهستند. در واقع با افزودن  متفاوت PRت به معادله حالت نسب VTPRدافعه در معادله حالت 
. اندشده PRتصحیح شده و در نتیجه سبب بهبود رفتار این معادله حالت نسبت به معادله  هاعبارت، این VTPRمعادله حالت 
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شکل‌‌1حلالیت‌نفتالین‌در:‌سامانه‌‌1)اتیلن(‌و‌سامانه‌‌2)اتان(‌در‌دمای‌‌308/15
کلوین‌با‌استفاده‌از‌معادله‌های‌حالت‌‌PRو‌‌VTPRو‌با kijهای‌متفاوت

بب که س ابدییمافزایش  هاآن چگالیفوق بحرانی قرار گرفته و  طور کاملبهافزایش فشار، اتیلن و اتان در منطقه با . ابدییم
 یهاداده. هر دو معادله حالت در منطقه فشار کم تا متوسط از روند دشویمدر فاز فوق بحرانی و ایندول افزایش حلالیت نفتالین 

به  VTPRد و معادله حالت تجربی انحراف دار یهادادهاز  PRاما در فشارهای بالا معادله حالت  کنندیمپیروی  یخوببهتجربی 
معادله حالت برای هر دو البته . کند ینیبشیپ خوبیبهرا  سامانهتوانسته است در فشارهای بالا نیز رفتار  ،c لعاماستفاده از  دلیل

 است. آمده دستبهوریتم ژنتیک با استفاده از الگ عاملبرهمکنش دوتایی داشتند. این  عامل نیاز به هاسامانهرفتار  ینیبشیپ

 
 15/308 در دمای )اتان( 2 سامانه)اتیلن( و  1 سامانه: حلالیت نفتالین در 1شکل 

 متفاوتهای  ijk باو  VTPR و PRحالت  هایمعادلهبا استفاده از  کلوین

 
 ijk با و VTPR و PR حالت هایمعادله از استفاده با کلوین 15/308)اتان( در دمای  2 سامانه)اتیلن( و  1 سامانهحلالیت ایندول در:  2شکل 

 متفاوتهای 

. در دهدیمکلوین نشان  328و  318فوق بحرانی و در دو دمای  اکسیددیکربنرا در نفتالن  متیلدی -6 و 2حلالیت ، 3شکل 
جاذبه و  یهاعبارتفشارهای پایین نیروی جاذبه اثر بیشتری نسبت به نیروی دافعه دارد و در فشارهای بالا اثر دافعه بیشتر است. 

جاذبه و دافعه  یهاعبارتبه  c عاملهستند. در واقع با افزودن  متفاوت PRت به معادله حالت نسب VTPRدافعه در معادله حالت 
. اندشده PRتصحیح شده و در نتیجه سبب بهبود رفتار این معادله حالت نسبت به معادله  هاعبارت، این VTPRمعادله حالت 
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PR EoS, kij = 0.285, system 2

VTPR EoS, kij = 0.239, system 1

PR EoS, kij = 0.25, system 1

شکل‌‌2حلالیت‌ایندول‌در:‌سامانه‌‌1)اتیلن(‌و‌سامانه‌‌2)اتان(‌در‌دمای‌‌308/15
کلوین‌با‌استفاده‌از‌معادله‌های‌حالت‌‌PRو‌‌VTPRو‌با‌kijهای‌متفاوت

هر دو معادله حالت روند  یسازمدل هاینتیجهتجربی و  یهادادهحلالیت سیال فوق بحرانی با افزایش فشار، که این دلیلبه
نشان  کلوین 15/318و  15/313فوق بحرانی و در دو دمای  اکسیددیکربنحلالیت کلسترول را در  4شکل  افزایشی دارند.

کلسترول حلالیت  ،رانیحلال فوق بح چگالیپایین بودن فاکتور افزایش و  به دلیل، در فشارهای کم این شکلبا توجه به  .دهدیم
در فاز فوق کلسترول کاهش ضریب فوگاسیته حلال فوق بحرانی،  چگالیافزایش  کم است. با افزایش فشار و در نتیجه

φ̂1بحرانی،
scf جامد در فاز فوق به اینکه مقدار حلالیتاما  یابندمیافزایش  نیزکلسترول ، و افزایش فاکتور افزایش، حلالیت 

است. و مولکولی قطبی  OHکلسترول دارای عامل  بود. این روند صعودی نخواهد، رسدمیاشباع، غلظت تعادلی، دار به مق بحرانی
 .بهبود یافته است سامانهرفتار ، VTPRو ایجاد معادله  PR حالتمعادله جاذبه و دافعه  هایعبارتبه  c عاملبا افزودن 

 
 از استفاده با کلوین( 328، 2 سامانهکلوین.  318، 1 سامانهفوق بحرانی ) اکسیددیکربندر نفتالن  متیلدی -6 و 2حلالیت  3شکل 

 متفاوتهای  ijk با و VTPR و PR حالت هایمعادله

با توجه به این شکل، در . دهدیمنشان  کلوین 15/323و  15/308حلالیت آنتراسن را در اتان فوق بحرانی و در دو دمای  5شکل 
. دلیل این رفتار، نزدیکی به شرایط فوق بحرانی یابدمیافزایش فشار، حلالیت جامد با شیب کمی افزایش فشارهای پایین، با 

ندارد. با افزایش فشار و دور شدن از  گیریچشمحلال است و بنابراین حلالیت جامد در فاز فوق بحرانی با تغییر فشار افزایش 
و در نهایت در فشارهای بالاتر  یابدمیی، حلالیت با شیب بیشتری افزایش حلال فوق بحران چگالینقطه بحرانی اتان و افزایش 

 .کنندمیند تبعیت روازاین. هر دو معادله شودمینزدیک شدن به غلظت تعادلی کم  به دلیلروند افزایشی حلالیت 
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شکل‌‌3حلالیت‌‌2و‌6-‌دی‌متیل‌نفتالن‌در‌کربن‌دی‌اکسید‌فوق‌بحرانی‌
)سامانه‌‌318‌،1کلوین.‌سامانه‌‌328‌،2کلوین(‌با‌استفاده‌از‌معادله‌های‌حالت‌

‌PRو‌‌VTPRو‌با‌kijهای‌متفاوت

به‌دست‌می‌آید.‌در‌نهایت‌برای‌یافتن‌مقدار‌حلالیت‌جامد‌در‌سیال‌
فوق‌بحرانی‌از‌معادله‌های‌‌6و‌‌7استفاده‌می‌شود.

 نتیجه ها و بحث
در‌این‌پژوهش‌داده‌های‌تجربی‌P-y چهارده‌سامانه‌جامد-سیال‌
فوق‌بحرانی‌در‌دمای‌ثابت‌مورد‌بررسی‌قرار‌گرفت‌و‌نتیجه‌ها‌در‌
شکل‌های‌‌1تا‌‌5و‌در‌جدول‌‌3ارائه‌شده‌است.‌حلالیت‌نفتالین‌و‌
ایندول‌در‌اتیلن‌و‌اتان‌فوق‌بحرانی‌در‌دمای‌‌308/15کلوین‌به‌ترتیب‌
در‌شکل‌های‌‌1و‌‌2نشان‌داده‌شده‌است.‌با‌توجه‌به‌این‌شکل‌ها،‌
حلالیت‌با‌افزایش‌فشار،‌افزایش‌می‌یابد.‌با‌افزایش‌فشار،‌اتیلن‌و‌
اتان‌در‌منطقه‌به‌طور‌کامل‌فوق‌بحرانی‌قرار‌گرفته‌و‌چگالی‌آن‌ها‌
افزایش‌می‌یابد‌که‌سبب‌افزایش‌حلالیت‌نفتالین‌و‌ایندول‌در‌فاز‌فوق‌
بحرانی‌می‌شود.‌هر‌دو‌معادله‌حالت‌در‌منطقه‌فشار‌کم‌تا‌متوسط‌از‌
روند‌داده‌های‌تجربی‌به‌خوبی‌پیروی‌می‌‌کنند‌اما‌در‌فشارهای‌بالا‌
معادله‌حالت‌‌PRاز‌داده‌های‌تجربی‌انحراف‌دارد‌و‌معادله‌حالت‌
فشارهای‌ در‌ است‌ توانسته‌ ‌،c عامل‌‌ از‌ استفاده‌ دلیل‌ به‌ ‌VTPR

بالا‌نیز‌رفتار‌سامانه‌را‌به‌خوبی‌پیش‌بینی‌کند.‌البته‌هر‌دو‌معادله‌
‌حالت‌برای‌پیش‌بینی‌رفتار‌سامانه‌ها‌نیاز‌به‌عامل‌‌برهمکنش‌دوتایی
داشتند.‌این‌عامل‌‌با‌استفاده‌از‌الگوریتم‌ژنتیک‌به‌دست‌آمده‌است.

‌شکل‌3،‌حلالیت‌‌2و‌6-‌دی‌متیل‌نفتالن‌را‌در‌کربن‌دی‌اکسید‌
فوق‌بحرانی‌و‌در‌دو‌دمای‌‌318و‌‌328کلوین‌نشان‌می‌دهد.‌در‌
فشارهای‌پایین‌نیروی‌جاذبه‌اثر‌بیشتری‌نسبت‌به‌نیروی‌دافعه‌دارد‌
و‌در‌فشارهای‌بالا‌اثر‌دافعه‌بیشتر‌است.‌عبارت‌های‌جاذبه‌و‌دافعه‌
در‌معادله‌حالت‌‌VTPRنسبت‌به‌معادله‌حالت‌‌PRمتفاوت‌هستند.‌
در‌واقع‌با‌افزودن‌عامل‌‌‌cبه‌عبارت‌های‌جاذبه‌و‌دافعه‌معادله‌حالت‌
VTPR،‌این‌عبارت‌ها‌تصحیح‌شده‌و‌در‌نتیجه‌سبب‌بهبود‌رفتار‌

این‌معادله‌حالت‌نسبت‌به‌معادله‌‌PRشده‌اند.‌به‌دلیل‌این‌که‌حلالیت‌
سیال‌فوق‌بحرانی‌با‌افزایش‌فشار،‌داده‌های‌تجربی‌و‌نتیجه‌های‌
مدل‌سازی‌هر‌دو‌معادله‌حالت‌روند‌افزایشی‌دارند.‌شکل‌‌4حلالیت‌
کلسترول‌را‌در‌کربن‌دی‌اکسید‌فوق‌بحرانی‌و‌در‌دو‌دمای‌‌313/15
و‌‌318/15کلوین‌نشان‌می‌دهد.‌با‌توجه‌به‌این‌شکل،‌در‌فشارهای‌
کم‌به‌دلیل‌پایین‌بودن‌فاکتور‌افزایش‌و‌چگالی‌حلال‌فوق‌بحرانی،‌

بررسی‌حلالیت‌مواد‌جامد‌در‌حلال‌های‌فوق‌بحرانی‌...‌
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شکل‌‌4حلالیت‌کلسترول‌در‌کربن‌دی‌اکسید‌فوق‌بحرانی‌
)سامانه‌‌313/15‌،1کلوین.‌سامانه‌‌318/15‌،2کلوین(‌با‌استفاده‌از‌معادله‌های‌

حالت‌‌PRو‌‌VTPRو‌با‌kijهای‌متفاوت

‌شکل‌‌5حلالیت‌آنتراسن‌در‌اتان‌فوق‌بحرانی‌
)سامانه‌‌308/15‌،1کلوین.‌سامانه‌‌323/15‌،2کلوین(‌با‌استفاده‌از‌معادله‌های‌

حالت‌‌PRو‌‌VTPRو‌با‌kijهای‌متفاوت

شکل‌‌5حلالیت‌آنتراسن‌را‌در‌اتان‌فوق‌بحرانی‌و‌در‌دو‌دمای‌
‌308/15و‌‌323/15کلوین‌نشان‌می‌دهد.‌با‌توجه‌به‌این‌شکل،‌
در‌فشارهای‌پایین،‌با‌افزایش‌فشار،‌حلالیت‌جامد‌با‌شیب‌کمی‌
افزایش‌می‌یابد.‌دلیل‌این‌رفتار،‌نزدیکی‌به‌شرایط‌فوق‌بحرانی‌
حلال‌است‌و‌بنابراین‌حلالیت‌جامد‌در‌فاز‌فوق‌بحرانی‌با‌تغییر‌
از‌ شدن‌ دور‌ و‌ فشار‌ افزایش‌ با‌ ندارد.‌ چشم‌گیری‌ افزایش‌ فشار‌
نقطه‌بحرانی‌اتان‌و‌افزایش‌چگالی‌حلال‌فوق‌بحرانی،‌حلالیت‌
با‌شیب‌بیشتری‌افزایش‌می‌یابد‌و‌در‌نهایت‌در‌فشارهای‌بالاتر‌
روند‌افزایشی‌حلالیت‌به‌دلیل‌نزدیک‌شدن‌به‌غلظت‌تعادلی‌کم‌

می‌شود.‌هر‌دو‌معادله‌ازاین‌روند‌تبعیت‌می‌کنند.
‌نتیجه‌های‌مدل‌سازی‌سایر‌سامانه‌ها‌با‌جزئیات‌بیشتر‌در‌جدول‌

‌3نشان‌داده‌شده‌است.‌همچنین‌در‌جدول‌‌3مقدار‌درصد‌خطا‌
ارائه‌شده‌ نیز‌ استفاده‌نشود‌ از‌عامل‌‌برهم‌کنش‌دوتایی‌ وقتی‌که‌
است‌که‌در‌این‌حالت‌مقدار‌درصد‌خطا‌به‌طور‌قابل‌توجهی‌افزایش‌
یافته‌است.‌در‌این‌جدول‌‌AADP‌1بیانگر‌درصد‌انحراف‌مطلق‌
آمده‌ از‌معادله‌‌30که‌در‌مرجع‌]8[‌ استفاده‌ با‌ متوسط‌است‌که‌

است،‌محاسبه‌می‌شود:

 هایمعادله از استفاده با کلوین( 15/318 ،2 سامانهکلوین.  15/313، 1 سامانهفوق بحرانی ) اکسیددیکربندر کلسترول حلالیت  4شکل 
 متفاوتهای  ijk با و VTPR و PR حالت

 
 و PR حالت هایمعادله از استفاده با کلوین( 15/323، 2 سامانهکلوین.  15/308، 1 سامانهدر اتان فوق بحرانی )آنتراسن  حلالیت 5شکل 

VTPR با و ijk  متفاوتهای 

مقدار درصد  3نشان داده شده است. همچنین در جدول  3با جزئیات بیشتر در جدول  هاسامانهسایر  سازیمدل هاینتیجه
 یتوجهقابل طوربهدوتایی استفاده نشود نیز ارائه شده است که در این حالت مقدار درصد خطا  کنشبرهم عاملاز  کهوقتیخطا 

که در مرجع  30 معادلهسط است که با استفاده از انحراف مطلق متو بیانگر درصد 1AADPافزایش یافته است. در این جدول 
 :شودمی[ آمده است، محاسبه 8]

AADP = 1
ND∑ |yi

Exp−yiCalc

yi
Exp | × 100ND

i=1  (30)  

 سیال فوق بحرانی -جامد  هایسامانه سازیمدل هاینتیجه 3جدول 

 
 ماده

تعداد 
 یهاداده

 تجربی

محدوده دما 
 )کلوین(

محدوده فشار 
 )بار(

درصد خطا 
(0≠ ij k) 

VTPR 
EoS 

درصد خطا 
(0≠ ij k) 

PR EoS 

درصد خطا 
(0=  ijk) 

VTPR EoS 

درصد 
 خطا

(0=  ijk) 
PR EoS 

 شماره
 مرجع

 a[25] 26/28 57/16 43/17 28/10 9/5-75/19 15/308 13 اتیلن-نفتالین
 a[25] 64/30 24/20 23/19 87/12 81/4-56/21 15/308 12 اتان-نفتالین
 a[25] 14/27 92/14 73/16 26/8 72/5-45/20 15/308 11 اتیلن-ایندول
 a[25] 48/20 80/11 11/12 56/5 58/4-48/20 15/308 11 اتان-ایندول

 b[26] 55/17 96/9 19/10 45/4 77-280 308-328 18 تیلنا-نفتالن لیمتید-3و  2
 b[26] 92/23 08/10 67/13 97/6 99-280 308-328 15 اکسیددیکربن-نفتالن لیمتید-3و  2

 b[26] 68/18 69/11 02/11 81/7 78-280 308-328 18 تیلنا-نفتالن لیمتید-6و  2
 b[26] 49/22 88/12 51/14 02/8 96-280 308-328 15 اکسیددیکربن -نفتالن لیمتید-6و  2

 c[27] 16/28 37/19 44/20 78/12 100-250 15/313-15/333 24 دی اکسیدکربن-کلسترول
                                                           
1 The percentage average absolute deviation in saturation pressure 
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Experimental data, system 1, [28] Experimental data, system 2, [28]

PRSV EoS, kij = 0.19, system 2 PR EoS, kij = 0.18, system 2

PRSV EoS, kij = 0.29, system 1 PR EoS, kij = 0.26, system 1

‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌‌)30(

نتیجه گیری
در‌این‌پژوهش،‌حلالیت‌ده‌ماده‌جامد‌در‌سیالات‌فوق‌بحرانی‌
دوتایی‌ سامانه‌ چهارده‌ قالب‌ در‌ اتان،‌ و‌ اتیلن‌ کربن‌دی‌اکسید،‌
و‌ ‌VTPR حالت‌ معادله‌های‌ از‌ استفاده‌ با‌ و‌ تجربی(‌ داده‌ ‌214(
‌PRمورد‌بررسی‌قرار‌گرفت.‌هر‌دو‌معادله‌حالت‌در‌فشارهای‌بالا‌

پیش‌بینی‌کاملًا‌دقیقی‌از‌رفتار‌سامانه‌ها‌نداشته‌و‌با‌افزودن‌عامل‌‌
kij،‌مقدار‌درصد‌خطای‌آن‌ها‌کاهش‌یافت.‌نتیجه‌های‌مدل‌سازی‌

پیش‌بینی‌ به‌ قادر‌ به‌خوبی‌ معمولی‌ ‌PR حالت‌ معادله‌ داد‌ نشان‌
نتیجه‌های‌ حلالیت‌مواد‌جامد‌در‌سیالات‌فوق‌بحرانی‌نیست‌و‌
به‌دست‌آمده‌دارای‌خطا‌هستند.‌این‌مقدار‌درصد‌خطا‌برای‌حالتی‌
که‌از‌‌kijاستفاده‌شده‌‌14/82و‌برای‌حالتی‌که‌این‌عامل‌‌مورد‌
استفاده‌قرار‌نگرفت،‌‌23/82است.‌که‌با‌توجه‌به‌ضعف‌معادله‌های‌
حالت‌درجه‌سوم‌در‌فشارهای‌بالا‌مقادیر‌خطا‌قابل‌توجیه‌است.‌
برای‌کاهش‌مقدار‌خطا‌و‌تطابق‌بیشتر‌نتیجه‌های‌مدل‌سازی‌با‌
داده‌های‌تجربی،‌معادله‌حالت‌VTPR،‌که‌با‌افزودن‌عامل‌‌‌cبه‌
معادله‌حالت‌‌PRمعمولی‌به‌دست‌آمده‌است،‌برای‌سامانه‌ها‌مورد‌
استفاده‌قرار‌گرفت.‌معادله‌حالت‌‌VTPRنسبت‌به‌معادله‌حالت‌
‌PRمعمولی‌به‌خوبی‌توانست‌حلالیت‌مواد‌جامد‌را‌پیش‌بینی‌‌کند.‌

از‌ که‌ حالتی‌ در‌ ‌VTPR حالت‌ معادله‌ برای‌ خطا‌ درصد‌ مقادیر‌
عامل‌‌‌kijاستفاده‌شد‌‌8/08و‌در‌حالتی‌که‌از‌این‌عامل‌‌استفاده‌
نشد‌مقدار‌خطا‌‌13/65بود.‌این‌مقادیر‌درصد‌خطا‌در‌هر‌دو‌حالت،‌
با‌ ‌kijمعمولی‌کمتر‌هستند.‌همچنین‌عامل‌‌‌PRاز‌معادله‌حالت‌

استفاده‌الگوریتم‌ژنتیک‌به‌دست‌آمد.

 
 هایمعادله از استفاده اب کلوین( 15/318 ،2 سامانهکلوین.  15/313، 1 سامانهفوق بحرانی ) اکسیددیکربندر کلسترول حلالیت  4شکل 

 متفاوتهای  ijk با و VTPR و PR حالت

 
 و PR حالت هایمعادله از استفاده با کلوین( 15/323، 2 سامانهکلوین.  15/308، 1 سامانهدر اتان فوق بحرانی )آنتراسن  حلالیت 5شکل 

VTPR با و ijk  متفاوتهای 

مقدار درصد خطا  3نشان داده شده است. همچنین در جدول  3با جزئیات بیشتر در جدول  هاسامانهسایر  سازیمدل هاینتیجه
 یتوجهقابل طوربهدوتایی استفاده نشود نیز ارائه شده است که در این حالت مقدار درصد خطا  کنشبرهم عاملاز  کهوقتی

[ 8که در مرجع ] 30 معادلهسط است که با استفاده از انحراف مطلق متو بیانگر درصد 1AADPافزایش یافته است. در این جدول 
 :شودمیآمده است، محاسبه 

AADP = 1
ND

∑ |yi
Exp−yiCalc

yi
Exp | × 100ND

i=1  (30)  

                                                           
1 The percentage average absolute deviation in saturation pressure 
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1. The percentage average absolute deviation in saturation pressure  

باقری‌و‌هاشمی‌پور
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بررسی‌حلالیت‌مواد‌جامد‌در‌حلال‌های‌فوق‌بحرانی‌...‌

 سیال فوق بحرانی -جامد  هایسامانه سازیمدل هاینتیجه 3جدول 

 
 ماده

تعداد 
 یهاداده

 تجربی

محدوده دما 
 )کلوین(

محدوده فشار 
 )بار(

درصد خطا 
(0≠ ij k) 

VTPR EoS 

درصد خطا 
(0≠ ij k) 

PR EoS 

درصد خطا 
(0=  ijk) 

VTPR EoS 

درصد 
 خطا

(0=  ijk) 
PR EoS 

 شماره
 مرجع

 a[25] 26/28 57/16 43/17 28/10 9/5-75/19 15/308 13 اتیلن-نفتالین
 a[25] 64/30 24/20 23/19 87/12 81/4-56/21 15/308 12 اتان-نفتالین
 a[25] 14/27 92/14 73/16 26/8 72/5-45/20 15/308 11 اتیلن-ایندول
 a[25] 48/20 80/11 11/12 56/5 58/4-48/20 15/308 11 اتان-ایندول

 b[26] 55/17 96/9 19/10 45/4 77-280 308-328 18 اتیلن-نفتالن لیمتید-3و  2
 b[26] 92/23 08/10 67/13 97/6 99-280 308-328 15 اکسیددیکربن-نفتالن لیمتید-3و  2

 b[26] 68/18 69/11 02/11 81/7 78-280 308-328 18 اتیلن-نفتالن لیمتید-6و  2
 b[26] 49/22 88/12 51/14 02/8 96-280 308-328 15 اکسیددیکربن -نفتالن لیمتید-6و  2

 c[27] 16/28 37/19 44/20 78/12 100-250 15/313-15/333 24 دی اکسیدکربن-کلسترول
 d[28] 45/18 11/9 51/10 72/3 3/104-5/483 15/303-15/343 27 اتان-آنتراسن

 e[29] 30/62 62/16 04/19 17/11 30/12-61/32 2/308-2/328 19 اکسیددیکربن -سینامیک اسید
 f[30] 95/19 28/8 09/10 37/4 101-145 15/318-15/328 7 اکسیددیکربن -نیترفنن

 f[30] 22/21 81/10 79/12 59/5 84-140 15/308 6 اکسیددیکربن -کرایزین
 f[30] 74/29 74/18 68/19 18/11 85-251 15/308-15/328 18 اکسیددیکربن -تری فینلین
        214 تجربی یهادادهمجموع 

  82/23 65/13 82/14 08/8    میانگین درصد خطا
a: Get permission from Elsevier publisher, The Journal of Supercritical Fluids publication, License Number: 4160701473502. 
b: Get permission from ACS publisher, Journal of Chemical and Engineering Data publication. 
c: Get permission from Elsevier publisher, The Journal of Supercritical Fluids publication, License Number: 4160710493397. 
d: Get permission from ACS publisher, Journal of Industrial & Engineering Chemistry Research publication. 
e: Get permission from Elsevier publisher, Journal of Fluid Phase Equilibria publication, License Number: 4160700722492. 
f: Get permission from ACS publisher, Journal of Chemical and Engineering Data publication. 

 گیرینتیجه -4
دوتایی  سامانه چهاردهدر قالب  ،، اتیلن و اتاناکسیددیکربنسیالات فوق بحرانی جامد در  ده ماده، حلالیت پژوهشدر این 

هر دو معادله حالت در فشارهای  مورد بررسی قرار گرفت. PRو  VTPRحالت  هایمعادلهاده از و با استفداده تجربی(  214)
 هاینتیجه کاهش یافت. هاآنخطای درصد مقدار ، ijk عاملافزودن نداشته و با  هاسامانهکاملاً دقیقی از رفتار  بینیپیشبالا 
 و نیست حلالیت مواد جامد در سیالات فوق بحرانی بینیپیش به قادر خوبیبه معمولی PR حالت معادله داد نشان سازیمدل

و برای حالتی که  82/14استفاده شده  ijkبرای حالتی که از خطا درصد این مقدار . خطا هستند دارای آمده دستبه هاینتیجه
وم در فشارهای بالا مقادیر حالت درجه س هایمعادلهبا توجه به ضعف  که. است 82/23 مورد استفاده قرار نگرفت، عاملاین 

 ،VTPR حالت معادله تجربی، هایداده با سازیمدل هاینتیجه بیشتر تطابق و خطا مقدار کاهش برای خطا قابل توجیه است.
معادله حالت  .گرفت قرار استفاده مورد هاسامانه برای آمده است، دستبه معمولی PRبه معادله حالت  c عامل که با افزودن

VTPR معادله حالت سبت به نPR  خطا برای درصد مقادیر  .کند بینییشپرا  حلالیت مواد جامدتوانست  خوبیبهمعمولی
 65/13 مقدار خطا استفاده نشد عاملو در حالتی که از این  08/8 استفاده شد ijk عاملدر حالتی که از  VTPRمعادله حالت 

با استفاده الگوریتم  ijk عاملهمچنین معمولی کمتر هستند.  PRحالت  معادلهاز  ،این مقادیر درصد خطا در هر دو حالت. بود
 آمد. دستبهژنتیک 
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Abstract: In the this study, a volume-translated version of the Peng–Robinson equation of state 
(VTPR EoS) is developed for solid-supercritical fluids binary mixtures to estimate solubilities 
of solid component within a wide range of compositions and pressures. The solid investigated 
consisted of 2,3-dimethylnaphthalen, 2,6-dimethylnaphthalen, anthracene, indole, cinnamic acid, 
triphenylene, chrysene, cholesterol, phenanthrene and naphthalene, and the supercritical fluids 
consisted of carbon dioxide, ethylene, and ethane. Simulation results showed that the VTPR EoS 
had a better agreement with experimental data than conventional PR EoS. Minimum value of the 
percentage average absolute deviation (AAPD) was for VTPR EoS and anthracene-ethane system 
3.72% and maximum value of AAPD was for PR EoS and cholesterol-carbon dioxide system 
20.44%.
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