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1. Kivonat

Az éghet6 folyadékok lobbanaspontjanak pontos ismerete elengedhetetlen a biztonsagtechnikai
és a veszteség-megel6zési eldirasok betartasahoz. A tobbkomponensti folyadékelegyek leirasa
igen bonyolult feladat. Az egyes komponensek kozotti intermolekularis kolesonhatasok, olyan
nagy mértékben moddosithatjdk az elegy tulajdonsagait, hogy lobbanaspont extrémum
tapasztalhatd az Osszetétel fiiggvényében. Ezen kolcsonhatasok leirasara az aktivitasi tényezo

szolgal.

Célom egy olyan modell kifejlesztése, mely alkalmas csak részben elegyedd illetve nem éghetd
komponenst tartalmazo tobbkomponensii folyadékelegyek lobbanaspontjanak becslésére is, az

adott rendszerre jellemz0 illesztendd paraméter nélkiil.

A becslémodszer 1étrehozasa soran a kvantumkémiai COSMO elméletre épiilé COSMO-RS
modszert hasznaltam fel, mely a molekuldk optimalizalt szerkezetének felhasznalasaval képes
az elegy komponenseinek aktivitasi tényezdjének becslésére. Az igy l1étrehozott modell csak a
tiszta komponensekre vonatkozo lobbanaspont értékeket, a gdznyomas szamitasahoz sziikséges
paramétereket és a komponensek molekulaszerkezetét igényli bemeneti adatként. A COSMO-
RS moédszer mellett, mas aktivitasi modellek (UNIFAC, NRTL) is implementalasra keriiltek a
becslémodszerben, mely segitségével lehet6ség van Osszehasonlitani a kiilonbozo aktivitasi

modellek altal szamitott eredményeket.

Munkam elsé részeként attekintettem a tobbkomponensii elegyek lobbanaspontjara vonatkozo
szakirodalmat, valamint mérési adatokat gy({jtottem a modell validalasahoz. Ezutan
szakirodalmi adatok felhasznalasaval 0Osszegyiijtéttem a kiillonboz6 aktivitasi modellek
paramétereit, a tiszta komponensek lobbanaspontjat és a géznyomas szamitasahoz sziikséges
paramétereket tartalmazd adatbazisokat. Ezt kovetden kémiai rajzoloprogramok segitségével
létrehoztam az egyes anyagok molekulaszerkezetét, majd kvantumkémiai COSMO szamitast
végeztem. A kiillonboz6 Osszetételek esetén a lobbanaspontot iteracios modszerrel hataroztam

meg. Tovabbiakban Gsszehasonlitottam az egyes aktivitasi modellekkel szamitott eredményeket.

A létrehozott modellt a szakirodalomban talalt kisérleti eredmények felhasznalasaval
validaltam. A tesztelés soran megallapitottam, hogy a modell alkalmas tébbkomponensi

elegyek lobbanaspontjanak becslésére.

A munka a Magyar Allam és az Eurépai Unid tamogatisaval, az Eurdpai Szocidlis Alap
tarsfinanszirozasaval valosult meg a TAMOP-4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0071 projekt

keretében.

Kulcsszavak: lobbanaspont, COSMO-RS, UNIFAC, NRTL
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2. Bevezetés

Napjainkban a mérnoki gyakorlat fontos és sokat hasznalt eszkdze a modellezés. A
modellezés 1ényegében torekvés a valdsag hii leképezésére, mely soran kivalasztjuk a
szdmunkra fontos részeket és egyszerusitjiik vagy elhanyagoljuk a szdmunkra kevésbé
fontos jelenségeket. A modellezés segitségével megismerhetjiik a koriilottiink lejatsz6do
kiilonbozé folyamatok mukodését. A megismerni kivant folyamat leképezéséhez a
gyakorlatban igen bonyolult szamitasok sziikségesek, melyhez megfelelé szamitési
kapacitast kell biztositani. A szamitastechnika gyors fejlodésének koszonhetéen a

modellezés is egy dinamikusan fejlddd tudoményteriiletté valt.

A gb6z-folyadék rendszerek leirdsa igen Osszetett feladat, ugyanis az elegy
komponenseinek molekulai kozott  1étrejové  intermolekularis  kdlcsonhatasok
meghatarozasa legtobbszor csak kisérleti mérések segitségével lehetséges. Ezen
kolesonhatasok figyelembe vételére az elmult évtizedekben szamos modellt dolgoztak
ki, melyek megfeleld6 bementi adatok birtokaban, képesek megfeleld pontossaggal

meghatarozni a komponensek kozotti kapesolatokat.

A folyadékelegyek lobbanaspontja rendkiviil fontos biztonsagtechnikai jellemzd. A
lobbanaspont 1ényege, hogy a folyadékfazisban 1évé molekuldk a gazfizisba jutva, az
ott 1évd oxigén molekuldkkal éghetd gézelegyet alkotnak, mely kiilsé gyujtoforras
hatasara belobban. Abban az esetben, ha az égéshez sziikséges harom tényez6 (éghetd
anyag, oxigén, kelléen nagy homeérséklet) fennall akkor az éghetd géazelegy teljes

mértékben elég (ekkora mar gyulladéasrol és nem lobbanasrol beszéliink).

A gybgyszeriparban folyadék-folyadék extrakcid soran létrejovd elegyek gyakran
tartalmaznak tiizveszélyes oldoszereket. A gytlékony szerves olddszereket tartalmazo
szennyvizek tarolasa ¢és feldolgozasa soran biztonsagtechnikai szempontbol
elengedhetetlen az elegyek lobbanaspontjanak ismerete. Az olajiparban nagy szamban
fordulnak el6 olyan elegyek, melyet valamilyen szerves oldoszer és szénhidrogén
alkotnak. Az ilyen elegyek lobbanaspontjdnak modellen keresztiil torténd
meghatarozasa jelentésen csokkentheti a laboratériumi munka koltségét. Egy, a
valtozatos Osszetételli folyadékelegyek lobbanaspontjanak becslésére szolgaldo modell

kifejlesztése komoly érdeklédésre szamithat az ipar szdmos teriiletén.

Munkdm soran egy olyan tobbkomponensii elegyek lobbanaspontjanak becslésére
alkalmas modellt fejlesztettem ki, mely képes figyelembe venni a folyadékelegy reélis
2



viselkedését €s tetszOleges komponensek esetén is képes jo kozelitését adni az elegy
lobbanaspontjara. A kifejlesztett modell segitségével a tiszta komponensek
lobbanaspontjanak ismeretében kiszamithatd az elegy lobbanaspontja a teljes Osszetétel

tartomanyban, az adott elegyre jellemz0 illesztend6 paraméter nélkiil.

3. Irodalmi 6sszefoglalo
Az irodalmi 6sszefoglalo elsé részében a lobbanaspont becslésére szolgaldo modszereket
¢s a lobbanasponthoz kapcsolodo jelenségeket gyujtdttem O6ssze. A masodik rész az

elegyek redlis leirasdhoz sziikséges fontosabb aktivitasi modelleket tartalmazza.

3.1. Elegyeklobbanaspontja

A lobbanéspont definicié szerint az a legkisebb homérséklet, melyen az adott anyag
gézei a levegd oxigénjével olyan elegyet képeznek, mely kiilsé gyujtoforras
segitségével meggyujthatd, de a gyujtoforras eltavolitasa utan az égés megsziinik [1].
Azt a homérsékletet, amelyen az égés nem szlinik meg, gyulladdspontnak nevezziik
(jellemzben néhany fokkal nagyobb érték, mint a lobbanaspont). Azokat a folyadékokat,
melyek lobbanaspontja 37,8 °C-ndl kisebb éghetének, ellenkezd esetben pedig

gyulékonynak nevezziik [2]. Léteznek anyagok, melyeknek nincs, vagy extrém nagy
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1. dbra: A hémérséklet hatisa az als és felsé lobbanisi hatirhémérsékletre izobar koriilmények kozott [1]
Az [. abra megértéséhez el kell képzelniink egy éghetd folyadékot és a vele egyensulyt
tartd gOzfazist (egyszerisitésképpen tételezziik fel, hogy a folyadékfazis egy

3



komponenst tartalmaz, illetve a gazfazisbeli éghetd anyag koncentracidja linearisan
valtozik a hdmérséklettel). Az als6 hatar alatti gazfazisbeli koncentracio esetén nem all
rendelkezésre elegendd égheté komponens, ezért ebben az esetben nincs lobbands. A
felsd hatar folott az €gést taplald oxigén koncentracidja olyan kicsi, hogy a gazelegy
nem tud belobbanni. Azt a hdmérsékletet, ahol a folyadékfazishoz tartoz6 egyensulyi
gazosszetétel metszi az alsd hatart, alsé lobbandsi hatarhémérsékletnek (TL), vagy
lobbanaspontnak nevezziik. Ehhez a hdmérséklethez tartozo gézfazisbeli éghetd anyag
koncentraci6 az alsdé lobbandsi hatarkoncentracio (LFL). A fels6 hatar és a
folyadékfazishoz tartoz6 egyenstlyi gazosszetétel metszéspontja esetén felsé lobbanasi
hatarhémérsékletrdl (TU), illetve felsé lobbanasi hatarkoncentraciorol (UFL)
beszélhetiink. A adott koncentracidju éghetd anyagot tartalmazé gazfazis (az als6 hatar
alatti koncentracio) esetén, a hdmérséklet novekedésével képes atlépni az also hatart és
éghetévé valni. A lobbanaspont tiszta komponens esetén az a homérséklet, amelyen a

komponens parcialis nyomasa megegyezik az also lobbanasi hatarkoncentracioval. [3]

P*
Lo &
LFL

ahol p az éghetd komponens adott hémérsékletéhez tartozod parcialis nyomasa a
gazfazisban, LFL az éghet6 komponens als6 lobbanasi hatarkoncentracidja (célszertien

azonos nyomas mértékegységben kifejezve).

Az alsé lobbanasi hatarkoncentraci6 fiigg a hdmérséklettdl €s a komponens égéshdjétol.
Zabetakis és munkatarsai a kovetkez0 empirikus Osszefliggést javasoltak az LFL
szamitasara [1].

LFL(T) = LFL(25) —0.182% @)

ahol az LFL(25) a 25°C-hoz tartozé als6 lobbanasi hatar, T a hémérséklet, AH, az
égéshd. Zabetakis és munkatarsai tobb anyag esetén bemutattdk, hogy a lobbanaspont

homérsékletfiiggése elhanyagolhatd. [1]

A lobbanésponthoz tartozo tovabbi jelenségek megértéséhez el kell tavolitanunk a
folyadékfazist és a vele egyensulyt tartdo gazfazist kell vizsgalnunk. Amennyiben a
gazelegy homérsékletét noveljiik, eljutunk egy ponthoz, amikor a gyulladds spontidn

torténik (kiilsé gytjtoforras hatasa nélkiil) (/. abra). Ezt a homérsékletet ongyulladasi



hémérsékletnek (AIT) nevezziik. Fontos, hogy ebben az esetben az éghetd komponens

¢és oxigén aranyanak optimalisnak kell lennie az dngyulladasi folyamat beinduldséhoz.

Amennyiben az egyensulyi gazelegy hémérsékletét csokkentjiik, tultelitetté valik a
gazelegy és megindul a benne 1évé gyulékony anyag kondenzacidja, vagyis gaz- ¢€s
folyadékfazis is jelen lesz (amennyiben a kritikus hémérséklet alatt vagyunk). Ennek
jelentdsége egy olyan rendszer esetén van, ahol a cseppek mérete 10 pm alatti (pl.
spray-k). Ebben az esetben ugyanis, a csepp gorbiilt geometridja miatt a folyadékfazis
komponenseinek géznyomasa jelentésen megné (Kelvin-effektus). A jelenség hatasara
az also ¢és felso hatar lefelé tolodik és az elegy gyulékonnya valik (annak ellenére, hogy
a kezdeti gaz-folyadék rendszer esetén sem a homérséklet, sem az éghetd anyag

gazfazisbeli koncentracidja nem biztositott megfeleld koriilményeket az égésnek) [4-6].

Tobbkomponensii rendszerek esetén a lobbandspontjanak meghatarozasa igen dsszetett
folyamat. Az egyes komponensek egyéni viselkedése mellett, figyelembe kell venniink
a komponensek ko6zotti kolcsonhatasokat is. Le Chatelier és munkatarsai [7] tobb

komponensi elegyek lobbanaspontjanak szamitasara 3. egyenletet hasznaltak.

XiPi* —
Z LFL, - ®)

ahol P;” az i-dik komponens egyensulyi géznyomasa az aktualis hémérsékleten. A 3.
egyenlet nem veszi figyelembe komponensek molekulai k6z6tt hato intermolekularis
kolcsonhatasokat, ezért ez az Osszefliggés csak idedlis elegyek esetén ad megfeleld
eredményt. Liaw és munkatarsai [8] altal leirt 6sszefliggés (Gn. Liaw modell) képes az

elébb emlitett kolcsonhatasokat figyelembe venni az aktivitasi tényezé bevezetésével.:

v.P*
£4f

i,fp
ahol x; az i-dik égheté komponens moltortje a folyadékfazisban, y; az i-dik éghetd
komponens aktivitasi koefficiense, P;; az i-dik éghetd komponens egyensulyi

gbznyomasa az adott hdmérsékleten, P}, az i-dik éghetd komponens géznyomasa az

adott anyag lobbanaspontjan.

A matematikai modelleken kiviil (pl.: Liaw modell), szamos mas modszer 1étezik. Ezek
lehetnek csoportadalékos, empirikus ¢€s statisztikai modellek. A csoportadalékos

modszerek esetén az elegy lobbanaspontjat az egyes komponenseket alkotd csoportok

5



adalékaibol hatarozzuk meg. A csoportadalékos modszerek altalaban egyszeriibb
Osszetételli elegyek lobbanédspontjanak becslésekor adnak megbizhaté eredményt.
Hatranyuk, hogy bonyolultabb molekuldk esetén nem mindig all rendelkezésilinkre a
molekulat alkotd csoportokhoz tartozd adalék. Az empirikus és statisztikai modelleket
legtobbszor kisérleti adatokra torténd illesztés segitségével allitjdk eld. Megbizhato
eredményt szolgaltatnak olyan elegyek esetén, amiket tartalmazott a kisérleti adatsor
(interpolacids képességiik jo), de ellenkezd esetben nem adnak megfelelé eredményt
(extrapolacios képesség rendkiviil rossz). llyen a Garland és Malcolm altal kidolgozott
statisztikai modell [9], mely linearis Osszefliggést feltételez a komponensek
moltortjeivel. Liaw és munkatarsainak munkajabol [8] kideriil, hogy a modell nagy

hibaval képes becsiilni, és csak egy igen sziik dsszetétel tartomanyban alkalmazhato.

Az Affens és munkatarsai altal javasolt becslémoédszer [10] egy csoportadalékos

modszer, melynek segitségével jol leirhatok az idedlis elegyek.

,1642-(T,;, +230)

2 e a0 ©)
ahol
_ Bi (Ti,fp - T)
T, +230)(T + 230) ©)

ahol Tif az i-dik komponens lobbandspontjdhoz tartozé hdémérséklet, T az adott

homérséklet, Bjaz i-dik komponensre jellemz6 paraméter.

Liaw és munkatarsai 6sszehasonlitottak az Affens és McLaren’s modszert [11] a sajat
fejlesztésti modelljiikkel, az eredmények jol tiikrozik az Affens és McLaren’s modszer
hibait. Idealis elegyek esetén jol hasznalhatd, azonban redlis elegyek lobbanaspontjat

csak jelentds hibaval képes becsiilni

A Crowl és munkatarsai altal 1étrehozott modszer [12] szerint csak egy éghetd
komponenst tartalmazo elegy esetén a lobbanasponthoz tartozd gbéznyomas értéke
szamithat6 a Raoult torvény szerint. A szakirodalom szerint [13] a kidolgozott modszer

csak akkor alkalmazhato, ha az éghetd komponens moltortje kozel egy.

Kim és munkatarsai [14] a PLS (Partial Least Squares) regressziés modszert

alkalmaztdk, ami egy tobbvaltozos statisztikai modell. Ezt kiilonb6zd fizikai-kémiai



alapokon nyugvo modszerekkel (pl.: Liaw modell) hasonlitottak 6ssze. Munkajuk soran

a PLS mddszerrel pontosabb eredményeket értek el, mint a fizikai kémiai modszerekkel.

Khalili és munkatarsai [15] vizet és szerves oldoszert, valamint csak szerves
olddszereket tartalmazo elegyeket vizsgaltak. Munkajuk soran a Wickey és a Catoire
modelleket hasonlitottak Ossze a Liaw modellel. A Wickey modell [16] kiilénb6z6
kdéolajok lobbanaspontjanak becslésére szolgald empirikus Osszefliggés, ami a tiszta

anyagok lobbanéspontja és az elegy lobbanaspontja kozott teremt kapcsolatot.

~ 2414
®6,1188+log,, (I . )

+42,59 (7)

ahol

| nix :qu)ili (8)

ahol a @;az i-dik komponens térfogat tortje, | az i-dik komponens lobbanaspont indexe.

A lobbanaspont index a 9. egyenlet alapjan szamolhato.

2414
log..(I)=-6,1188 + ————
9:0(1) T, +503,71 ©)

ahol Tg a tiszta komponens lobbanaspontja. Eredményeik alapjan egyértelmiien

elmondhato, hogy a Wickey modell nagy hibaval képes becsiilni a lobbanédspontot.

A Catoire modell [17] egy empirikus Osszefiiggés, amely els6sorban iizemanyagok
lobbanaspontjanak szamitasara alkalmazhato. A modell az elegy normalis forraspontja,
az elegy standard parolgési entalpiavaltozésa és az elegy atlagos szén atomszadma

alapjan képes becsiilni a lobbanéaspontot relative kis hibaval.

Tfp — 1, 477T60679686AH 0,16845n —0,05948 (10)

vap
Az elébb emlitett empirikus Osszefiiggéseket Zarringhalam és munkatarsai [18] is
vizsgaltdk. Munkajuk soran hasonld kovetkeztetéseket vontak le, mint Khalili és

munkatarsai [15].

Az elegyek lobbandspontjanak vizsgalata soran rendkiviil fontos a lobbandspont
extrémum (maximum, minimum) jelensége, melynek magyarazata a folyadékfazisbeli
aktivitasi koefficiens extrémuma az Osszetétel fliggvényében. Minimalis lobbanasponti

elegyrdl beszéliink, ha adott Gsszetétel esetén a lobbanaspont Kisebb a tiszta anyagok



lobbanaspontjanal. Minimalis lobbanaspontu elegyek esetén pozitiv eltérésii az elegy,
vagyis az aktivitaisnak maximuma van az Osszetétel fliggvényében. A minimalis
lobbanaspontu elegyek biztonsagtechnikai szempontbol kiilondsen fontosak, szdmos
baleset tudhato be a minimalis lobbanasponti elegyek gondatlan kezelésének. A
biztonsagtechnikdban minimalis lobbanasponti elegyek esetén két kulcsfontossagu
paramétert sziikséges megadni: a minimalis lobbanaspontot és az ehhez tartozd

Osszetételt.

Liaw ¢és munkatarsai munkajukban [19] meghataroztak két olyan szabalyt melynek
segitségével a végtelen higitasi aktivitasi tényezd €s géznyomas ismeretében az adott
komponenspar esetén megmondhato, hogy minimalis lobbanasponti-e az elegy. Ezen

két szabalyt a 11-12. egyenletek szemléltetik.

'YOOP*
S B (11)
Pl,fp
oo 12
Y, P, s (12)
P

2,fp

ahol y;° és y;5° az els6 és masodik komponens végtelen higitasi aktivitasi tényezdje. Ha
ez a két feltétel teljesiil, az elegy minimalis lobbandspontu. A kovetkezd feltételek
teljesiilése esetén az elegy lobbandspontjanak nem lesz minimuma/maximuma az

Osszetétel fliggvényében.

'YOOP*
% 51 (13)

1fp

o (14)
—Yz Pi Lt g
P

2,fp

Vidal és munkatarsai publikaciojukban [20] minimalis lobbanaspont biner elegyek
lobbanaspontjanak becslésével foglalkoztak. Az aktivitasi tényezO becslésére a
UNIFAC csoportadalékos modszert és a kvantumkémiai alapokon nyugvo COSMO-RS
elméletet hasznaltdk. A tiszta komponensek lobbanaspontjanak becslésére két modszert
alkalmaztak: a Satyanarayana és munkatarsai altal javasolt osszefliggést [21] és a QSPR

(Quantitative Structure-Property Relationship) médszert.



A lobbanaspont meghatarozhat6 tin. QSPR modellek Iényege, hogy a molekuldra
vonatkozo jellemzdé (mikroszintli informacid) felhasznaladsaval becsiilhetiink egy a
tombfazisra (makroszintli informacid) vonatkozo6 tulajdonsagot. A QSPR modellek
létrehozasanak legnagyobb nehézsége a molekularis és a tombfazisbeli tulajdonsagok
kozotti kapcsolat leirdsa. A tiszta anyagok lobbanaspontjanak becslésére szolgalo
modszerek kozott nagy szamban fordulnak el6 QSPR modellek, ugyanakkor elegyek
esetén szamuk kicsi. Katritzky és munkatarsai [22] altal kidolgozott QSPR modell:

T. =(44,50+0.99)°3/G, +
(15)
+(16731+574, 45)HDCA + (4,95 +0, 73)M,, —(117.7 £9,14)

ahol a Gy, a gravitacios index, HDCA hidrogén donor szabad feliilete, Mg a molaris
tomeg. Vidal és munkatirsai a COSMO-RS elméletet felhasznalva meghataroztdk a
végtelen higitasi aktivitasi tényezOt, melynek segitségével az 11-12. egyenlotlenségek
segitségével kiilonbdz6 minimalis lobbanaspontu elegyeket vizsgaltak. Munkéjuk soran
arra a kovetkeztetésre jutottak, hogy COSMO-RS elméletet felhasznalva jo kozelitéssel

lehet becsiilni a lobbanaspontot.

Liaw és munkatarsai [23] olyan elegyeket vizsgaltak, melyek minimalis lobbanasponttal
rendelkeznek (pl.: metanol+2,2,4-trimetil-pentan, metanol+dekan, acetontdekan). Az
aktivitasi tényezd szamitasara a UNIFAC aktivitasi modellt, mig a lobbandspont
szamitasara a Liaw modellt hasznaltdk. Eszrevehetd becslési hibat olyan elegyek esetén

észleltek, amiben nagy forraspontii komponens van.

Szamos  publikaci6  foglalkozik a  minimalis lobbanaspont  jelenségének
megsziintetésével. Ezen torekvések f6 célja, hogy minimalis lobbanaspontii biner
elegyhez egy harmadik komponenst hozzdadva a lobbanispont minimumot
megsziintessék. Liaw és munkatarsai [13] munkajuk soran egy tjabb komponenst adtak
hozza az elegyhez, aminek hatasara a lobbanaspont minimum bizonyos esetekben
megsziint. Ezt a jelenséget egy konkrét példan keresztiil is bemutattak: a tiszta metanol
és metil-akrilat lobbanaspontja 10 és -2°C, de ha a metil-akrilat moltortje 0,8, akkor a
kisérleti lobbanaspont -3°C. Harmadik komponensként hozzaadva a metil-acetatot, ez a
lobbanaspont minimum megsziinik. Ezt a jelenséget két okra vezették vissza: a metil-
acetat lobbanaspontja sokkal kisebb, mint a masik két komponensé (-14°C), valamint a

haromkomponensi rendszer negativ eltérést elegyet alkot.



Harmadik komponensként elegyek lobbanaspontjanak novelésére gyakran alkalmaznak
kiilonbozo alkalifém sokat az iparban. Liaw és munkatarsai vizsgaltak [24] hogyan
valtoztatja meg a viz és szerves olddszer elegy lobbanaspontjat, ha az oldathoz sot
adnak. A sokat tartalmazoé elegyek esetén Tan altal modositott Wilson [25], NRTL [26]
¢s a Sander és munkatarsai altal bovitett UNIQUAC [27] aktivitasi modelleket
hasznaltak. Munkajuk soran elmondhatd, hogy a hozzaadott s6 hatisara a lobbanaspont
nagyobb lett, melynek oka hogy az elegy komponenseinek viselkedése a

folyadékfazisban elektrolitok (sok) hatasara megvaltozik.

Az elegyek aktivitas extrémuma az Osszetétel fliggvényében nem csak minimalis
lobbanaspontot, hanem maximalis lobbanaspontot is el6idézhet. Maximalis
lobbanaspontu elegyrél beszéliink, ha az elegy lobbanaspontja adott Osszetétel esetén
nagyobb, mint a tiszta komponensek lobbanaspontja. Liaw és munkatarsai munkajuk
soran olyan biner elegyeket vizsgaltak, melyek lobbanaspont maximummal [28] (pl.:
ciklohexanol+fenol, ciklohexanon+fenol) rendelkeznek. Ezen jelenség magyarazata,
hogy ezek negativ eltérésii elegyek, a lobbandspont maximumhoz tartoz6 Osszetételnél
az aktivitasi koefficiensek értéke minimumot vesz fel az Osszetétel fiiggvényében. A
minimalis lobbanaspontt elegyeknél mar ismertetett szabalyokhoz hasonloan maximalis
lobbanaspontli elegyekre is 1éteznek feltételek, melyek teljesiilése esetén az elegy

maximalis lobbanaspontu.

yooP*
Y (16)
Pl,fp
»pr 17
V2P, e _q (17)
P*

2,fp
Elegyek lobbanaspontjanak vizsgalata soran a szételegyedés jelenségét nem lehet
figyelmen kiviil hagyni. Liaw és munkatarsai [29] olyan részben elegyedd elegyeket
(viztszerves oldoszer) vizsgéltak, melyeknek fontos szerepe van folyadék-folyadék
extrakcid és heterogén desztillacids eljarasokban. Viz+oktan elegy vizsgéalata soran
kozel konstans lobbanaspontot tapasztaltak, ami szokatlan viselkedés a viz és szerves
olddszer elegyek esetében. A jelenség magyarazata, hogy a viz az oktannal csak nagyon
kis mértékben elegyedik, a felsd fazisban 1évé komponens lesz a meghatdrozo a
gbznyomds szdmitdsa sordn. A viz-alkohol elegyek esetén a szételegyedési

tartomanyban a lobbanaspont koézel konstans, amely azzal magyarazhatd, hogy a
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szételegyedési tartomanyban a gézfazis Osszetétele fiiggetlen a folyadékfazisbeli

Osszetételtol.

Szételegyedd rendszerek esetén a lobbanaspontot az is befolyasolja, hogy a két fazis
kozott beallt-e a termodinamikai egyensuly. Az elegyek kevertetése meggyorsitja a
termodinamikai egyensuly beallasat a fazisok kozott. Liaw és munkatarsai vizsgaltak a
keverés hatasat a fazisokra szétvalod elegyek esetén [30]. Két parhuzamos mérést
végeztek, az els6 mérés soran egy nem éghetd és egy €gheté komponensbdl (pl.: viz+1-
butanol, viz+oktan), a masodik mérés soran két éghetd komponensbdl (pl.:
metanol+oktan, metanol+dekan) allo elegyeket vizsgaltak. Az elsd0 mérés esetében az
Osszes elegy esetén a szerves komponens slirlisége kisebb, ezért a szerves fazis a fels6
fazis. Ha a szerves fazis kvazi szigetelorétegként elzarja a vizes fazist a leveg6tol, akkor
a lobbanaspontot a szerves fazis hatarozza meg. A mérések soran a keverés hatasara
lobbanaspont emelkedést tapasztaltak. Amikor az égheté komponens moltdrtje olyan
kicsi lett, hogy az elegy mar nem valt szét fazisokra a lobbandspont a kevert és nem
kevert elegy esetén megegyezett. Az oktantviz elegy esetében a keverés sem
befolyasolta a lobbanaspontot, a teljes 0sszetétel tartomanyban konstansnak mondhato a

lobbanaspont.

Vegyiparban a folyadék-folyadék extrakcios eljarasban szinte csak olyan elegyekkel
talalkozunk, melyek tartalmaznak éghetd szerves oldoszereket. .Liaw és munkatarsai
munkajukban [31] olyan, részben szételegyedd, csak éghetd komponenseket tartalmazo
elegyeket vizsgaltak, melyek folyadék-folyadék extrakcids miiveletek szempontjabol
fontosak (pl.: metanol+dekan, acetont+dekan). Vizsgalatuk f6 targyat a keverés

fazisokra szétvalo elegyek lobbanaspontjara gyakorolt hatasa képezte.

Liaw és munkatarsai kiilonbozé UNIFAC aktivitasi modelleket [32] hasonlitanak 6ssze
munkdjukban, tovabba vizsgaltdk, hogy a fazisokra szétvalo elegyek esetén hogyan
befolyasolja az eredményeket, ha nem csak a géz-folyadék egyensulyt (VLE) veszik
figyelembe, hanem a géz-folyadék-folyadék egyensulyt (VLLE) is.

Liaw ¢és munkatarsai munkajukban [33] idealis, pozitiv és negativ eltérésii biner
elegyeket (melyek egyarant tartalmaztak égheté és nem éghetd komponenseket),
valamint haromkomponensti elegyeket is vizsgaltak. Céljuk egy olyan modell
kifejlesztése volt, mely nem igényel illesztett paramétereket az aktivitasi tényezd
szamitasara.
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Noorollahy és munkatarsai [34] a Liaw modellt alkalmaztak alkoholokbol és normal
alkanokbdl 4ll6 elegyek lobbandspontjanak becslésére. Az aktivitasi tényez6t Margules,
Van Laar, Wilson, NRTL, UNIQUAC egyenletek segitségével hataroztdk meg.
Munkajuk soran olyan elegyeket is vizsgaltak, melyek nem égheté komponenst is

tartalmaznak (pl.: viz).

Carareto és munkatarsai [35] kiilonboz6 zsirsav etil észtereinek (etil-kaproat, etil-laurat,
etil-mirisztat, etil-palmitat, etil-oleat, etil-linoleat) etanollal alkotott elegyeit vizsgaltak a
Liaw modell segitségével. A tiszta komponensek lobbanaspontjat empirikus
Osszefiiggés segitségével becsiilték, melynek bemend paraméterei kozott szerepel a szén

atomszam. Az aktivitasi tényez0 szamitasara az NRTL Osszefliggést alkalmaztak.

A harom és tobb komponensii elegyek sokkal nagyobb mértékben fordulnak eld az ipari
felhasznalas soran, mint a biner elegyek. Ugyanakkor a szakirodalomban igen kevés
kisérleti eredmény talalhatdo a minimalis lobbanasponttal rendelkezd tobb komponensii
elegyekrél. Chen és munkatarsai [36] harom komponensii minimalis lobbanasponti
elegyeket (pl.: 2-butanoltetanol+oktan, ciklohexanol+etanol+oktan, stb.) vizsgaltak.
Munkajuk soran a Liaw ¢és munkatarsai altal javasolt Osszefiiggést alkalmaztak a

lobbanéspont becslésére.

Lobbanaspont mérése soran két fajta modszert kiilonboztetiink meg: a nyilt-téri és a
zart-téri lobbanaspontot. Nyilt-téri lobbanaspont esetén a folyadék felszine a kornyezet
felé nyitottnak tekinthetd. Ezen jelenség hatdsdra a nyilt-téri lobbanaspont altalaban
magasabb, mint a zart téri lobbanaspont. A zart-téri lobbanaspont mérése soran
megkiilonboztetiink egyenstlyi €s nem egyenstlyi mérést. Egyensulyi mérés esetén a
folyadék és a vele egyensulyt tartd gazfazis hOmérséklete megegyezik. Ellenkezd
esetben nem egyensulyi mérésr6l beszélhetiink. A lobbanaspontra vonatkozd mérési
szabvanyok szama igen nagy (API, ASTM, ISO stb.). A leggyakrabban alkalmazott
szabvany az ASTM D56. [37]

A lobbanaspont kisérleti meghatarozasa koltséges €s iddigényes feladat. Ugyanakkor
biztonsagtechnikai szempontbol elengedhetetlen az éghetd komponenseket tartalmazé
elegyek lobbanaspontjdnak ismerete. Ezért a vegyipar részérél komoly érdeklddésre
tarthat szamot egy olyan modell, mely képes a lobbanaspont pontos becslésére az adott

rendszerre jellemzd illesztendd paraméter nélkiil.
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Az irodalmi 0sszefoglald elsd felében ismertettem a lobbanaspont becslésére alkalmas
statisztikai, csoportadalékos és matematikai modszereket, az elegyek lobbanaspontjaval
kapcsolatos jelenségeket (minimalis/maximalis lobbanaspont) ¢és a lobbanaspont

kisérleti meghatarozasara szolgald szabvanyt.

3.2. Aktivitasi modellek

A kiilonb6z6 komponensek kozott 1étrejovo intermolekularis kolcsonhatasok leirasara a
az aktivitasi tényez0 szolgal. Az aktivitasi tényez6 megmutatja, hogy milyen mértékben
és hogyan tér el az elegy viselkedése az idedlistol. A lobbandspont becslésének
legfontosabb része az aktivitasi tényezé meghatarozasa. Az elmult hatvan évben szamos
modell sziiletett az aktivitasi tényezd becslésére. Ezek koziil harom aktivitasi modellt
valasztottam, melyet beépitettem az altalam fejlesztett modellbe. Az NRTL moddszer
széles korben elterjedt aktivitasi tényez6 modell, mely bemenetként kisérletileg
meghatarozott paramétereket igényel. A UNIFAC csoportadalékos modszer a
molekulakat alkotdé csoportok alapjan képes meghatirozni az egyes komponensek
aktivitasi tényezdjét. A COSMO-RS elmélet a molekuldk feliileti toltéssiirliség
eloszlasat felhasznalva képes fazisegyensulyi jellemzok (esetemben aktivitasi tényezo)

becslésére.

3.2.1. UNIFAC mddszer

A UNIFAC (UNIQUAC Functional-group Activity Coefficients) [38] egy
csoportadalékos mddszer, melynek alap felvetése, hogy barmely szerves molekulat fel
lehet épiteni kisebb funkcids csoportokbol, ezek az elemek meghatarozzak a molekula
tulajdonsagait. A UNIFAC hasznélatdhoz sziikséges paraméterek a csoport térfogata

(Ry), felszine (Qx) és a csoportok kozotti kdlcsonhatasi paraméterek (amn €s anm)-

Els6ként Langmuir [39] javasolta egy olyan modszer Kkifejlesztését, mely
csoportadalékok segitségével képes a folyadékelegyek termodinamikai tulajdonsagainak
becslésére. Az elsé csoportadalékos modszer Wilson és munkatarsai nevéhez [40]
fizédik. A kifejlesztett modell mitkddésének 1ényege, hogy ismert fazisegyensulyokat
felhasznalva képes ismeretlen rendszerek fazisegyensulyanak becslésére. A csoportok
jellemzd paramétereit fel lehet hasznalni mas rendszerek esetén is, ezaltal jelentOsen

csokken az aktivitasi koefficiens meghatarozasahoz sziikséges kisérleti adat.

A UNIFAC modszer alapja, hogy az aktivitasi tényez6 logaritmusa a kombinatorikus és

a rezidudlis részek Osszege. A kombinatorikus tag a molekulak méretbeli és alakbeli
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kiilonboz6ségeébdl, a rezidualis tag a molekuldk kozott 1étrejovo intermolekularis

kolcsonhatasokbol adodik:

Iny, =Iny° +Iny" (18)
ahol y; az i-dik komponens aktivitasi koefficiense, a y{ az i-dik komponens esetén a
kombinatorikus tag, a Y} az i-dik komponens esetén a rezidudlis tag. A UNIFAC
modszer a UNIQUAC egyenletben szerepld Osszefiiggéssel szamolja a kombinatorikus
részt.
%-F%qi In%ﬂi —%Zj:lej (19)

Iny® =In

ahol a z a koordinacios szam, melynek értéke tiz. A molekulak feliilet (@) és szegmens
frakcioi (@) a tiszta komponensekre jellemz6 térfogati (r;) és feliileti (q;) van der Waals

paraméterekbdl szamolhatok.

0.,
0, = —
IR (20)
j
S ¢ (21)

Az 1 és g paraméterek az atomcsoportok térfogatabol és felszinébdl szamolhatok ki.
r= Zk:v‘k‘)Rk 22)
g = ZVS)Qk (23)
k
Az aktivitési tényez0 rezidualis tagja a kdvetkezd Gsszefiiggés alapjan szamithato:

Inyf = v [InT, —InT{ | (24)

k

ahol 7'k a rezidualis csoport aktivitas, melyet a 25. egyenlet alapjan kell szamolni.

e ¥
InT, =Q, 1—In(®m‘Pmk)—Z Zg)—qrjk

On az m-dik csoport feliileti frakcidja 26. egyenlet szerint adhaté meg:

(25)
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— Qme

G _—ZQan (26)

ahol az Xy, a csoportra jellemzé moltort az elegyben.

Yk az m-dik csoport kdlcsonhatasi paramétere és a 27. egyenlet alapjan szamolhato:

o = exp(— a1”2” j (27)

ahol az am, a kisérletileg meghatarozott atomcsoportok kozotti kolcsonhatasi paraméter,

T a homérséklet.

A modell hatranya, hogy nem hasznalhato elektrolit- €s polimer elegyek esetén, tovabba
alkalmazhatosaga viszonylag sziik hémérséklet tartomanyra terjed ki (300-425 K).
Elénye, hogy konnyen hasznalhatd, és széles korben elérheték a funkcios csoportok

adatait tartalmaz6 adatbazisok.

3.2.2. NRTL modell

Az NRTL (Non-Random Two Liquids) [38] egy aktivitasi koefficiens modell, mely az
ugynevezett lokalis dsszetétel-modellek koz¢ sorolhat6. Az NRTL Wilson hipotézisén
alapul, mely szerint a molekula lokalis Osszetétele kiilonbozik a fazis egészétdl. Az
energiakiilonbség molekuldris szinten nem véletlenszerli. Bindris elegyek esetén a

modszer 28-30. egyenletekben szerepld osszefiiggéseket alkalmazza.

2
G G
X3 +X,Gy (X, +x,Gyy)
G, ) G
Xy + %Gy, (X, +X,G5)

{h’] G, =-a,1, } 29)

NG, =-0y,Ty

(28)

cre

energia paraméterekt6l fiiggnek, az o, és ap az ugynevezett nem véletlenszer(
paraméterek, melyek értéke legtobbszor megegyezik. Folyadék elegyek esetén a lokalis

eloszlas véletlenszerli a kozponti molekula kortil, ott a3 = 0.

A paros kolcsonhatasokra jellemzd paraméterek a kicserélési energidk fiiggvényei:
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_ Ang _ U12 — U11

T RT T ORT (30)
T.. = AQ,, - Uy —Uy
21
RT RT

ahol U az i és j komponensek molekulai kdzotti kolesonhatasi energia, Uji az azonos
molekulak kozotti 6sszetarto erd. Binaris elegy esetén U;j és Uj; értéke megegyezik, de a

Agiy és Agy értékek nem feltétleniil egyeznek meg egymassal.

Az i-dik elegykomponens aktivitasi tényez6jét n komponensi elegy esetén a kovetkezo

Osszefiliggés adja.

n

;Xﬂ'jiGji "X G. 2 XnTnGy
Iny, == D e B e (31)
ZXkai = Xkaj ZXkaj
k=1 k=1 k=1
Az 6sszefliggésben szerepld tagok a kovetkezo egyenletek alapjan szamolhatok.
G;; =exp(—oyT; (32)
O = Ol +Olye T (33)
B. C.
T =A+—+—2 4D, InT+E,T" (34)
i i T T ] ]

A 7 iteraciés paraméterek hOmérsékletfiiggését leird egyenletben szerepld
paramétereket kiilonbozé fazisegyenstlyok mérési eredményeire torténd illesztéssel
hataroztdk meg. A kolcsonhatdsi paramétereket kiillonb6zd adatbdzisok tartalmazzik,
mint példaul a Dortmund Data Bank. Az NRTL a mérndki gyakorlatban elterjedt
modszer, melyet foleg fazisegyensulyok becslésére hasznalnak. Hatranya, hogy szdmos
elegyre nincsenek kisérletileg meghatarozott paraméterek, ilyen esetekben a modell
interpolacidt, illetve extrapolacidt alkalmaz. Az igy kapott aktivitdsi koefficiensek

pontossaga megkérddjelezheto.

3.2.3. COSMO-RS elmélet

A CSMs vagy dielektromos oldhatosagi modellek egy folytonos tombfazis és a
molekula kozott fellépd elektrosztatikus kolesonhatasokat veszik figyelembe. Az egyik
legtobbet hasznalt CSMs modell a kvantumkémiai alapokra épiil6 COSMO (Conductor-
like Screening Model) elmélet, melynek kifejlesztése Klamt és Schiirmann nevéhez

fiizédik [41]. A COSMO elmélet szerint a molekulat egy, az alakjat kovetd szigeteld
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tombfazissal  (dielektrikummal) hatdrolt iiregbe helyezzik. A  molekula
toltésstriségének meghatarozasara klasszikus elektrosztatikai Osszefiiggések (pl.:
pontszeri toltés) szolgalnak. A molekula és az 6t hatarold dielektrikum kozott egy
er6sen nem-linedris kapcsolat alakul ki. A moddszer alkalmatlan elegyek és oldatok
tulajdonsagainak szamitasara, ugyanakkor egyszeriibb molekulak (pl.: alkanok, viz)

tulajdonsagainak becslésére jol hasznélhato.

1995-ben Klamt kidolgozta a COSMO-RS elméletet (Conductor-like Screening Model
for Real Solvents) [42], melynek segitségével megoldodott a probléma. A COSMO-RS
egy fizikai modell, mely a molekulak kozotti kiillonbozo feliileti toltéssiirtiség (o-feliilet)
hatasara kialakulé kolcsonhatasokat hasznalja fel termodinamikai tulajdonsagok

becslésére.

A COSMO-RS clmélet alapja, hogy ismert a molekula o-feliilete. COSMO-RS elmélet
csak paros kolcsonhatasok figyelembe vételére képes, mivel minden molekula
feliiletéhez tokéletesen illeszkedik egy masik molekula feliilete. A teljes érintkezési
energia (Eitar) harom 6 részbdl tevodik dssze: a toltéskiilonbségbdl, a H-hid kotésbol és

az idealis kapcsolodasbol.

Az érintkez6 feliiletelemeken elektrosztatikus kdlcsonhatds (Emistir) jon létre, ha az

érintkezd6 feliiletek toltésének (o, ¢') ered6je nem zérus.

. o .
E misiit (0,0) =84 o (c+o )2 (35)

ahol aerr az érintkezési tényez0 a két feliiletegység kozott, a” illesztendd paraméter. Az
¢érintkezd feliiletelemek toltésstirlisége kozott sz€élsdségesen nagy kiilonbség esetén a

1étrejovo H-hid kotés a 36. egyenlet alapjan szamolhato.

EHB = aef'fCHB min [01 mln(o’ cydonor + cTHB) maX(O, Gakceptor + csHB)i' (36)

ahol Cyp és oy illesztend6é paraméterck. Ebben az esetben a 6>>0 feliiletelem lesz a H-
hid akceptor, mig a <<0 feliiletelem a H-hid donor. A teljes érintkezési energia értékét

a molekulak kozott kialakuld van der Waals erdk befolyasoljak.

EvdW = aeff (Tvdw + T'vdW) (37)
ahol 74w €s 7w az elemekre jellemzo illesztendd paraméterek. Az Eio értékét 38.

egyenlet adja meg.

17



B (0,6 =E i (0.6) +Epg +Evaw (38)
Az eddigi egyenletek csupan mikroszkopikus rendszerek esetén értelmezhetok.
Statisztikus ~ termodinamikai  Osszefliggések  alkalmazasaval — makroszkopikus
informaciokat kapunk. Ehhez be kell vezetni a o-profil fogalmat. A o-profil az adott
toltéssel rendelkezd egységnyi feliiletelemek szaméanak és a COSMO szamités
segitségével meghatdrozott egységnyi feliiletre jutd toltés mennyiség (Eota

Osszefliggése.

Elegyek esetén a termodinamikai tulajdonsagok koziil az egyik legfontosabb a
komponensek kémiai potencialja (us). Az érintkezé molekulak kémiai potencialja a 39.

egyenlet alapjan szamithato.

14(6) =~KTIn [ exp| - (220 (5 (39)

ahol k a Boltzmann-alland6, T a homérséklet, us(c’) a o-profil. A 39. egyenlet csak
iteracids ciklussal oldhatdé meg mivel az egyenlet mindkét oldalan szerepel a
komponensek kémiai potencialja. A 40. egyenlet segitségével szamolhaté az X

komponens kémiai potencialja az S rendszerben.

W = [p* (0)ns(c)do+ 1, (40)
ahol a p*(s) az elegy o-profilja, e s az adott rendszerre jellemzd kombinécids tag, mely
figyelembe veszi a molekuldk méretének és alakjanak eltérését. A komponensek
aktivitasi tényezdje a kémiai potencialok ismeretében a 41. egyenlet alapjan szamolhato.

He — M

X—exp—=2——X 41
Vs p KT (41)

A COSMO-RS elméletre épiil6 COSMOtherm programcsomag segitségével szamos
termodinamikai  tulajdonsdg  (aktivitdsi  koefficiens, = gbznyomads,  siirliség,
fazisegyensulyok, stb.) becsiilhetd. Manapsag a COSMO-RS elmélet a mérnoki
gyakorlatban nagyon elterjedt széles korli alkalmazhatosaganak koszonhetden.
Alkalmas oldhatosag, forraspont, viszkozitas, siriiség, fazisegyensulyok szamitasara
akdr 50 komponensii elegy esetén is. A program szamdra sziikséges adatok a
molekularol (optimalizalt molekulaszerkezet és a kvantumkémiai COSMO szamités
eredménye) egy ugynevezett COSMO-f4jlba keriilnek. Tovabbi nagy elénye, hogy nem

sziikséges hozza semmilyen bemend paraméter (ellentétben a UNIFAC és NRTL
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modellekkel), csupan az optimalizalt molekulaszerkezetet tartalmazo fajlra van sziikség,
mely kvantumkémiai szamitasok végzésére alkalmas programokkal (pl. GAUSSIAN,
TURBOMOLE) elkészithetd.

4. Az altalam fejlesztett modell bemutatasa

Célom egy olyan modell kifejlesztése volt, mely az adott rendszerre jellemzé
illesztend6 paraméter nélkiil képes biner elegyek lobbanaspontjanak becslésére. Fontos,
hogy az elegy tartalmazhat éghetd és nem-éghet6 komponenseket is. A feladat
megoldasahoz MATLAB programnyelvet hasznaltam, mely a mérnoki gyakorlatban
sz¢leskortien elterjedt magas szintli programozasi nyelv. Elénye, hogy felhaszndlonak
nem Kkell foglalkoznia az egyes programok memoriaigényével és memoria
lokalizaciojaval. Tovabbi el6nye, hogy a beépitett eljarasoknak (un. scripteknek)
koszonhetden bizonyos feladatok (pl. matrix miveletek) rendkiviil gyorsan és kis

er6forrasigénnyel megoldhatok.

A folyadékfazis redlis leirasira a COSMO-RS elméletre ¢épiild COSMOtherm
programcsomagot hasznaltam. Tovabba sajat fejlesztésli NRTL és UNIFAC aktivitasi
modellek szamitisara szolgald programokat is létrehoztam, melyeket beépitettem a
keretprogramba. A tiszta komponensek géznyomasanak szamitdsadhoz az Antoine
egyenletet hasznaltam fel. Az Antoine egyenlet paramétereinek illesztését sajat
fejlesztésii program segitségével végeztem. Az adatok eldkészitéshez Microsoft Excel

2010-es verzidjat hasznaltam.

A kiilonb6zd folyamatok modellezése soran az egyik legfontosabb 1épés a
modellegyszeriisitések  definidldsa. A modell felépitése soran a kovetkezd

egyszerusitéseket alkalmaztam:

e afolyadék- és gazfazis minden iddpillanatban egyensulyban vannak egymassal

e nincs kémiai reakcidé a komponensek kozott

e az elegyet tokéletesen kevertnek tekintem a vizsgalat soran (koncentralt
paraméteri modell)

e a gazfazis leirhat6 az idedlis gaztorvény segitségével

e akiils6 légnyomas a vizsgalat teljes idOtartama alatt 1 bar (izobar rendszer)

e alevegd oldodasa a folyadék fazisban elhanyagolhato
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e nem ¢ghetd komponens esetén a lobbanasponthoz tartoz6 géznyomas ,,végtelen
nagynak” tekintheté (a gyakorlati szamitasoknal 10%° Pa mar elegendd nagy

értéknek bizonyult)

4.1. Arealis folyadékfazis leirasa
Redlis rendszerek esetén a komponensek parcidlis nyomdsa nem koveti a Raoult
torvényt. A jelenség a komponensek molekulai kozott kialakuld intermolekularis
kolcsonhatasokkal magyarazhatd. Ezen kolcsonhatasok figyelembe vételére alkalmas az
aktivitasi koefficiens. Tobb komponensii elegyek esetén az i-dik komponens
gazfazisbeli moltortje a mdodositott Raoult-Dalton torvény alapjan szamithato:

y, = X5 2)

P

ahol x; az i-dik komponens moltortje a folyadékfazisban, y; az i-dik komponens
aktivitasi tényezdje, P;” az i-dik komponens adott hdmérséklethez tartozd gdznyomasa,
P a rendszer teljes nyomasa. A tiszta anyagok géznyomasat az Antoine egyenlet alapjan

hataroztam meg.

: _A-_ B
In(P" / kPa) = A TIK)+C 43)

ahol A, B és C az adott anyagra jellemz6 illesztendd paraméterek, T az adott
hémérséklet. Az Antoine egyenlet illesztéséhez sziikséges kiilonb6z6 homérsékleteken
kisérletileg meghatarozott géznyomas értékeket a NIST TRC adatbazisat [43]
felhasznalva gylijtottem Ossze. Az Antoine egyenlet paramétereinek illesztéséhez sajat
fejlesztésli programot hoztam létre. A kisérleti adatok beolvasisa ASCII
fajlformatumbol torténik. Ezt kdvetden az algoritmus a kovetkezd szélsdérték problémat
oldotta meg:

Lr’g’rg(PI:isérleti,i ~ Pleszetti)” (44)
Mivel az illesztendd paraméterek értékének nagysagrendi korlatja van, ezért korlatos
részecske-raj optimalizacios algoritmust [44] alkalmaztam. Ezen minimumkeresési
eljaras eldnye, hogy id6 és erdforras takarékosan képes bejarni a teljes keresési teret. A
paraméterek optimalis értékét, illetve a kisérletileg meghatarozott ¢€s illesztett

gbznyomas értékeket Microsoft Excelbe menti ki a program.
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A folyadék aktivitasi tényezdjének becslésére a COSMOtherm programcsomagot [45]
alkalmaztam, mely kvantumkémiai alapokon képes szamitani a komponensek aktivitasi
tényez6it. A szamitasok sordn a C30 1401 verzidju programot hasznaltam a
BP_TZVP_C30 1401 jelii parametrizalassal [46]. A COSMO-fajlok létrehozasanak
elso 1épéseként elkészitettem a molekuldk Z-matrixat, mely a molekulat alkoté atom X,
Y ¢és Z koordinatait tartalmazza. A molekulaszerkezet az Avogadro 1.1.0 kémiai
molekularajzold programmal hoztam létre. Az elkészitett Z-matrixokat sajat fejlesztésu
kémiai konvertald program segitségével a megfeleld fajlformatumba alakitottam. A
konvertald program lényege, hogy a molekula Z-matrixat szabvanyos SYBYL MOL2
fajlformatumma konvertalja a MOL2 fajlok felhasznalasaval. A molekulaszerkezet
optimalizalasat ¢és a kvantumkémiai COSMO szamitast a TURBOMOLE 6.6 [47]
kvantumkémiai szoftvercsomaggal végeztem. Az optimalis molekula szerkezet
meghatarozasa nagy pontossagi kvantum kémiai ab inito elektronikus strukttra

optimalizacioval tortént.

Az aktivitasi tényez0 szamitdsara tovabbi két moddszert épitettem be a modellbe, az
NRTL ¢és UNIFAC aktivitasi modelleket. Mindkét modszer esetén az adatok beolvasasa
Microsoft Excelbdl torténik. A UNIFAC modszer esetén sajat adatbazis beolvaséd
modult hoztam létre, mely képes a molekuldkat alkotd csoportok méret paramétereinek
Osszegyljtésére. Ezt kovetden az egyes csoportok kozti kdlesonhatdsi paramétereket

tartalmaz6 matrixot is elkésziti a program.

4.2. Lobbanaspont szamitasa
A lobbanaspont szamitasara a Liaw modellt [8] alkalmaztam, mely képes figyelembe
venni redlis elegyek esetén az intermolekuldris kolcsonhatasokat a folyadékelegy

komponensei kozott:

>Ry 45)
i Fip
ahol x; az i-dik égheté komponens moltortje a folyadékfazisban, y; az i-dik éghetd
komponens aktivitasi koefficiense, P; az i-dik éghetd komponens egyensulyi
gbznyomdsa az adott hOmérsékleten, P/r, az i-dik éghet6 komponens
lobbanaspontjadhoz tartoz6 géznyomds, melyet szakirodalmi forrasok segitségével

hataroztam meg.
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Biner elegyek lobbanaspontjanak meghatarozasanak elsé 1épéseként a Liaw-modellt

nullara rendeztem:

X1V1P1* 4 Xzszz*
P P,

1,fp 2,fp

-1=0 (46)

Lathaté, hogy nem-linearis szélséérték problémaval allunk szemben, ugyanis a
komponensek géznyomasa a hdémérséklet, mig az aktivitasi tényez6 a hdmérséklet és az
elegy Osszetételének fiiggvénye. Tehat a kovetkezd nem-lineéris gyokkeresési feladatot

kell megoldanunk:

X7, (T, %,)P; (T) N (1—x)v, (T, x)P; (T) 1-0
P* P*

1fp 2,fp

(47)

Az egyenlet alapjan ismert Osszetételeknél meg kell talalnunk azt a hdmérséklet, mely
esetén a fenti egyenlet zérust ad. Gyokkeres6 algoritmusként a Newton-Raphson-
modszert alkalmaztam. A mddszer elénye, hogy csak egyetlen bemeneti kezdépontot
igényel az iterdcid elvégzéséhez, illetve néhany 1épésen beliil képes megtaldlni az adott
Osszetételhez tartozd lobbanaspont értékét. A Newton-Raphson-modszer azon a
feltevésen alapszik, hogy ha a fliggvény folytonosan differencialhatd és létezik a
fliggvény derivaltja, akkor egy Xo pontot valasztva az X, sorozat konvergalni fog a
megoldashoz. A mddszer altalanos alakban felirva:

f(x
X )

A gydkkeres6 algoritmus alkalmazasahoz a 46. egyenletben szereplé P helyére

X

behelyettesitettem atrendezés utan az Antoine egyenletet:

B B

Xy, expl A, ——2 1-x exp| A, ——2
171 p( 1 T+C1j+( 1)Y2 p( 2 T+C2j_1:o (49)
P* P*

1,fp 2,fp

ahol A, B és C az adott komponensek Antoine paraméterei. A 49. egyenletet a
hémérséklet szerint derivalva kaptam meg a Newton-Rapson-modszerhez sziikséges

derivalt fliggvényt:

B
X,Y,B; exp (Al - T +1

Pl (Ci+T) Py (Co+T)

B
1-— B,exp| A, — 2
Clj (1-x)y,B, Xp( 2 T+C2jzo (50)
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A gyokkeresési algoritmus két féle megallasi kritériummal rendelkezik. Amennyiben az
egymast kovetd iteracios 1épések szama eléri a 100-at, az algoritmus kilép. A masik
megallasi kritérium két egymast kovetd Xn+1 €s Xn kiilonbségének abszolut értékére
vonatkozik. Amennyiben ez az érték kisebb, mint a megengedett hibahatar (8:10-6),

akkor az algoritmus az X, értékét adja vissza a keretprogramnak eredményként.

A Kkifejlesztett program kétkomponensti elegy lobbanaspontjanak meghatarozasara
hasznalhato a teljes Osszetétel tartomanyban. A l1étrehozott algoritmus a START parancs
kiadasaval indul. Ezt kdvetden a felhasznalonak ki kell valasztania az eldre definialt
komponens listabol az elegy komponenseit. A program beolvassa az elére elkészitett
adatbazisbol az Antoine-paramétereket, a kisérletileg meghatarozott tiszta komponensek
lobbanaspontjat, illetve az aktivitdsi tényezd szamitasahoz sziikséges adatokat.
Kovetkezo 1épésben definialnunk kell az adott Gsszetételhez tartozo kezdeti iteracios
lobbanaspont értéket (T"). A T~ értékére skalar és vektor is egyarant megadhat6 (abban
az esetben, ha azt szeretnénk, hogy a program minden Osszetételnél mas kezdeti
lobbanaspont értékkel szamoljon). Ezutan a program az Antoine egyenlet segitségével
kiszamitja a tiszta komponensek lobbanaspontjahoz tartozé gdéznyomasértékeket az
adott homérsékleten. Kovetkezd 1épésben az eldre kivalasztott aktivitdsi modell
segitségével meghatarozzuk az egyes komponensek aktivitasi tényezdit az elegyben. Ezt
kovetden megoldjuk a Newton-Raphson moédszerhez sziikséges derivalt fiiggvényt,
majd kiszdmitjuk a kovetkezd iteracios lépésbeli lobbanaspont értéket. A program
abban az esetben 1ép ki az iteracios ciklusbol, ha az iteracids szam eléri a 100-at, vagy
két egymast kovetd iteracios ciklusbeli lobbanaspont érték eltérése kisebb, mint &.
Eredményként az adott Gsszetételhez tartozo lobbanaspont értéket kapjuk. Kovetkezd
1épésben kiszamitjuk az ) Osszetételt. Ha az elsé komponens moltortje eléri az egyet
(vagyis mar csak egy komponenst tartalmaz a rendszer, azaz az egész Osszetétel
tartomanyra van lobbandspont értékiink), megtorténik az adatok kimentése, és a

program leall.

23



START

Elegy komponensek kivalasztasa

v

Sziikséges
adatok
beolvasasa

Adatbazis
(COSMO-fajlok, UNIFAC
csoportadalékok, NRTL kolcsonhatasi
paraméterek, Antoine paraméterek, tiszta
komponensek lobbanaspontja)

4

Kezdeti 6sszetétel és
hémérséklet rogzitése
(To=T%*, %, =0.05, x, =

g

Tiszta komponensek
gbznyomas értékeinek
szamitasa (43. egyenlet)

Komponensek aktivitasi koefficiensének szamitasa

NRTL modszer UNIFAC modszer COSMO-RS
szamitasa szamitasa modszer szamitasa

Newton-Raphson
modszerhez sziikséges
derivalt fliggvény
megoldasa (50. egyenlet)

A,
Newton-Raphson
modszer kévetkez6
iteracios 1épése T,
meghatarozasa
(48. egyenlet)

Hamis
Osszetétel valtoztatasa
X1=X1+0,05, Xz = 1-X;
Hamis %, =12
lgaz
Adatok kimentése
STOP

2. abra: Az altalam fejlesztett modell folyamatabraja
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Az elkésziilt programot egy HP ProLiant ML350 G6 tipust nagyteljesitményli szerver
szamitogépen futattam. A konfiguracié tartalmaz két darab 4 magos Intel Xeon E5620
processzort, 65 GB RAM-ot és 1 TB hattértarat. Operacios rendszerként a Microsoft
Windows 7 64 bites verzidjat hasznaltam. Az eredmények abrazolasdhoz SigmaPlot

szoftvert hasznaltam.

5. Eredmények

5.1. El6zetes szamitasok eredményei

A modell fejlesztésének elsd 1épéseként szakirodalmi forrasok felhasznaldsaval biner
elegyek teljes Osszetétel tartomanyban meghatarozott lobbanaspont értékeit gyiijtottem
ki. A gyljtott elegyek koziil kivalasztottam négy elegyet, melynek szimuldcios
eredményeit TDK dolgozatomban bemutatom. A valasztott elegyeket, amelyek a
fontosabb tipikus lobbanaspont-profilokat és jellemzéket (monoton, minimalis,
maximalis, nem-éghetd komponenst is tartalmazo) példazzdk, az 1. tdblazat

tartalmazza:

1. tablazat: A szimulacié soran vizsgalt elegyek

Elegy 1. komponens 2. komponens  Forras

1 n-oktan n-butanol [11]
2 n-oktan etanol [11]
3. fenol acetofenon [28]
4 viz n-butanol [30]

A szimulacidhoz sziikséges paraméterek elballitasat az 1. elegy (n-oktan+n-butanol)
komponensein keresztiil fogom bemutatni. A géznyomds szamitdsdhoz sziikséges
Antoine paramétereket a kisérleti géznyomasértékeket tartalmazo NIST TRC [43]
adatbazist felhasznalva allitottam eld. Az illesztett €s kisérletileg meghatarozott

géznyomasértékek jo egyezését az 1. elegy komponensei esetén a 2. dbra szemlélteti.
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5000
O  n-oktan, mért
— n-oktan, illesztett
4000 - O n-butanol, mért
n-butanol, lllesztett
3000 A
©
[a
=
o
2000 A
1000 A
0 |

3. abra: A Kkisérletileg meghatarozott és az illesztett (Antoine egyenlet) géznyomas értékek osszehasonlitasa az
1. elegy komponensei esetén

A szimulaciok soran hasznalt modell-komponensek kisérleti gbéznyomas adataira

illesztett Antoine paramétereket a 2. tabldzatban foglaltam Gssze.

2. tablazat: A szimuldci6 soran felhasznilt komponensek Antoine paraméterei (T/[K], p/[Pa])

CAS szam Név A B C
111-65-9 n-oktan 14,25 3320 -54,44
71-36-3 n-butanol 14,71 2909 -102,72
64-17-5 etanol 16,90 3836 -39,59
108-95-2 fenol 14,29 3410 -102,76
98-86-2 acetofenon 14,46 3968 -72,15

7732-18-5 viz 16,47 3944 -40,60

A tiszta komponensek lobbandspontjat szintén szakirodalmi cikkek segitségével
hatdroztam meg. A tiszta komponensek lobbanaspontjat és felhasznalt irodalom

hivatkozasat a 3. tablazat tartalmazza.
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3. tablazat: A szimulacié soran hasznalt komponensek lobbanaspontjainak kisérleti értékei

CAS név Hivatkozas Ts, [°C]
111-65-9 n-oktan [11] 15,0
71-36-3 n-butanol [11] 36,5
64-17-5 etanol [11] 12,9
108-95-2 fenol [28] 81,0
98-86-2 acetofenon [28] 83,5
7732-18-5 viz [32] -

A UNIFAC modszerhez sziikséges atomcsoport-méret és -kolcsdonhatasi paramétereket
tartalmazo adatbazist szakirodalmi [38] adatok segitségével allitottam el6. A UNIFAC

modszerhez sziikséges paramétereket az 1. elegy esetén a 4. tdbldzat tartalmazza:

4. tablazat: A UNIFAC aktivitasi modellhez sziikséges bemeneti paraméterek az 1. elegy esetén

Kolcsonhatasi paraméterek Méret paraméterek

csoport CH, CH, OH Re oy Vi Vi
(n-oktan)  (n-butanol)

CH, 0 0 986,5 0,9011 0,848 2 1

CH, 0 0 986,5 0,6744 0,54 6 2

OH 156,4 156,4 0 1 1,2 0 1

Az NRTL modellhez sziikséges kolcsOnhatasi paramétereket tartalmazo adatbazis az
AspenPlus szoftvercsomag kisérleti adatokat tartalmazé adatbazisat [48] felhasznalva
hatdroztam meg. Az NRTL kolcsonhatasi paramétereket az 1. elegy esetén az 5.

tabldzat tartalmazza:

5. tablazat: Az NRTL aktivitasi modell megoldasahoz sziikséges kolcsonhatasi paraméterek az 1. elegy esetén

A2 a 21 Ag1z Ang
n-oktan 0 0 370,9187 293,3058
n-butanol 0 0 370,9187 293,3058

A kvantumkémiai COSMO szamitast a TURBOMOLE szoftver segitségével végeztem.
Az 1. elegy komponensei esetén a molekulak 3D-s feliileti toltésslirliség eloszlasat a 4.

abra tartalmazza:
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4. abra: Az n-oktan és n-butanol 3D-s feliileti toltéssiiriiség eloszlasa (kvantumkémiai COSMO szamitas
eredménye)

5.2. Szimulacids eredmények
A mért és szamitott eredmények 0sszehasonlitasa soran a lobbanaspontot abrazoltam az
Osszetétel fliggvényében (X3 az els6 komponens moltortje a folyadékfazisban). Mivel a

kisérleti méréseket csak bizonyos diszkrét Osszetételek esetén végezték el, ezért a
mérési eredmények abrazolasakor minden esetben diszkrét jel6lést hasznaltam (O). Az

altalam fejlesztett modellel szamitott értékek soran az Osszetétel tartomany felbontdsa
igen nagy volt (0,05 moltort-egység) vagyis a szamitott lobbanaspont értékek kvazi

folytonosnak tekinthetéek, ezért ezeket folytonos vonallal jeloltem (—).

Az [. abrdan oktanbdl és n-butanolbdl allé elegy lobbanaspontjanak becsiilt és mért

értékeinek gsszehasonlitasa lathato.
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5. abra: A lobbanaspont valtozasa az dsszetétel fiiggvényében az 1. elegy (n-oktan+n-butanol) esetén (NRTL,
UNIFAC és COSMO-RS aktivitasi modellek esetén)

Az 5. dbran lathato, hogy a modellel szamitott értékek jol kovetik a kisérleti adatokat. A
modell a teljes Osszetétel tartomanyban képes a pontos predikcidora. Az aktivitasi
modellek kozil a legjobb illeszkedést az NRTL modellel értem el, melynek
magyarazata, hogy az NRTL modell az adott elegyre illesztett kdlcsonhatasi
paramétereket tartalmaz. Ugyanakkor fontos megjegyezni, hogy COSMO-RS modszer

segitségével is hasonloan jo becslést kaptam.

A 6. abra az 1. elegy esetén tartalmazza a komponensek kiilonb6zd aktivitasi tényezd

modellekkel szamolt aktivitasi koefficienseinek értékét:
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— — —  n-butanol (COSMO-RS) [
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—————  n-oktan (NRTL) /
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x, [1]

6. abra: Aktivitasi profil az 1. elegy (n-oktian+n-butanol) esetén (NRTL, UNIFAC és COSMO-RS aktivitasi
modellek esetén)

A 6. abran lathato, hogy a UNIFAC modszer a teljes dsszetétel tartomanyban jelentdsen
tulbecsiili az n-oktan aktivitasi koefficiensét a tobbi modellhez képest. Ennek
koszonhetd, hogy a UNIFAC modszerrel szamitott lobbanaspont értékek a kisérleti
adatok alatt helyezkednek el.

A 7. abran a kiilonbozo aktivitasi modellek segitségével szamitott lobbandspont értékek

lathatok a 2. elegy (n-oktan+etanol) esetén:
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7. abra: A lobbanaspont valtozasa az osszetétel fiiggvényében a 2. elegy (n-oktan+etanol ) esetén (NRTL,
UNIFAC és COSMO-RS aktivitasi modellek esetén)

A 7. abran megfigyelhetd, hogy a két komponens minimalis lobbanaspontu elegyet
alkot. Mindharom aktivitasi modell elfogadhat6 becslést ad az elegy lobbanaspontjara a
teljes Osszetétel tartomanyban. A COSMO-RS mddszer kis mértékben (2 °C) alul

becsiili a lobbanéspont értékét, de ennek mértéke nem jelentds.

A 2. elegy komponenseinek aktivitasi koefficiensének osszetétel-fiiggését a 8. dbra

szemlélteti.
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——— n-oktan (COSMO-RS)
_—— etanol (COSMO-RS)

44 ——— n-oktan (UNIFAC) |
— — — etanol (UNIFAC)
n-oktan (NRTL) /
— — —  etanol (NRTL) /

x, [1]

8. abra: Aktivitasi profil az 2. elegy (n-oktan+etanol) esetén (NRTL, UNIFAC és COSMO-RS aktivitasi
modellek esetén)

A 8. abran lathatd, hogy a COSMO-RS modszer kis mértékben tulbecsiili a tobbi
aktivitdsi modellhez képest az aktivitasi tényezd értékét. Ez az oka annak, hogy a
COSMO-RS elmélet felhasznalasaval szamolt lobbandspont értékek a kisérletek soran

meghatarozott adatok alatt helyezkednek el.

A 9. abrdan a 3. elegy (fenol+acetofenon) lobbandspont értékei lathatok kiilonbozd

aktivitasi modellek felhasznalasa esetén.
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9. abra: A lobbanaspont valtozasa az osszetétel fiiggvényében a 3. elegy (fenol+acetofenon) esetén (NRTL,
UNIFAC és COSMO-RS aktivitasi modellek esetén)

A 9. abran lathatd, hogy a 3. elegy maximalis lobbandsponti. Az NRTL mddszer az
Osszetétel tartomany tulnyomo6 részében talbecsiili a lobbanaspontot. Tovabba
megfigyelhetd, hogy a COSMO-RS elmélet segitségével szamolt lobbanaspont értékek
egyeznek meg legjobban a kisérleti értékekkel a x1=0,0-0,4 Osszetétel tartomanyban. A
UNIFAC-kel hasonlo jo illeszkedést kapunk. A fenol mennyiségének novekedésével az

NRTL mddszer adja a legpontosabb eredményeket.

A 10. dbran a 3. elegy aktivitasi profilja lathato kiilonb6z6 modszerek felhasznéalasa

esetén.
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10. abra: Aktivitasi profil a 3. elegy (fenol+acetofenon) esetén (NRTL, UNIFAC és COSMO-RS aktivitasi
modellek esetén)

A 10. abran lathatd, hogy az NRTL moddszer esetén tapasztalhatd a legnagyobb eltérés,
amely tobbi modellhez képest jelent6sen alulbecsiili aktivitasi tényezé értékét, ez az oka
a tapasztalt eltérésnek a lobbanaspont szamitasa soran. Tovabba lathato az is, hogy az In
y értéke negativ (y<1), tehat az elegy negativ eltérésti (ez okozza a lobbanaspont

maximumot).

A 11. abran a 4. elegy (viztn-butanol) becsiilt lobbanaspont értékei lathatok a

kilonboz6 aktivitasi modellek esetén.
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11. 4bra: A lobbanaspont valtozasa az dsszetétel fiiggvényében a 4. elegy (viz+n-butanol) esetén (NRTL,
UNIFAC és COSMO-RS aktivitasi modellek esetén)

A 11. abran megfigyelhetd, hogy a x;=1 esetén a lobbanadspont a végtelenbe tart, mivel
az elegy nem égheté komponenst (vizet) tartalmaz. A COSMO-RS modszer kis
mértékben tulbecsiili a lobbanaspontot. A legjobb egyezést az NRTL moddszer
felhasznalasa esetén kaptam. Tovabba lathato az is, hogy x3=0,5-0,95 0&sszetétel
tartomanyban kozel konstans a kisérletileg meghatarozott lobbanaspont értéke, melynek
valdsziniileg az az oka, hogy ezen Osszetétel tartomanyban az elegy szételegyedik. A
két fazis esetén nem all be a termodinamikai egyensuly és a felsd fazis szigeteld
rétegként zarja el az also fazist a kdrnyezett6l. Abban az esetben, ha ezt a nem-
egyensulyi viselkedést szeretnék modellezni, akkor figyelembe kell venniink a két fazis

kozott végbemend transzportfolyamatokat is (pl.: CFD szoftverek).

A 12. abran a 4. elegy becsiilt aktivitasi profilja 1athaté kiilonb6zd aktivitasi modszerek

esetén.
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12. 4bra: Aktivitasi profil a 4. elegy (viz+n-butanol) esetén (NRTL, UNIFAC és COSMO-RS aktivitasi
modellek esetén)

A 12. abran lathatd, hogy COSMO-RS elmélet a tobbi aktivitasi modellhez képest kis
mértékben alulbecsiili az aktivitdsi tényezd értékét, mely megmagyardazza a

lobbanaspont becslése soran tapasztalt eltérést a kisérleti €s becsiilt adatok kozott.

A bemutatott elegyek alapjan megallapithato, hogy az altalam fejlesztett modell képes a
fontosabb tipikus lobbanaspont-profili (monoton, minimalis, maximalis) és nem-éghetd
komponenst is tartalmazo kétkomponensii elegyek lobbanaspontjanak meghatarozasara.
Fontos kiemelni, hogy a COSMO-RS elméletet felhasznalva is jo egyezést értem el a

kisérleti és a szamitott értékek kozott.
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6. Osszefoglalas

Munkam soran egy olyan modellt hoztam létre, mely alkalmas a fontosabb tipikus
lobbanaspont-profila (monoton, minimalis, maximalis) és nem-égheté komponenst is
tartalmazé  kétkomponensti  elegyek lobbanaspontjanak becslésére az  adott
komponensekre jellemzd illesztendd paraméter nélkiil. A modell képes figyelembe
venni a komponensek kozott hatd intermolekularis kolcsonhatasokat, ezaltal reélis
folyadékelegyek leirasara is alkalmas. Munkam els6 1épéseként attekintettem az elegyek
lobbanaspontjanak becslésére vonatkozo szakirodalmat. Ezt kdvetden megvizsgaltam az
aktivitasi tényezo becslésére szolgalé modelleket. Az elegyek lobbanaspontjat a Liaw
egyenlet segitségével kaptam meg. Az egyenlet megoldasara a Newton-Rapson nem-
linedris gyokkeres6 modszert haszndltam. Az aktivitdsi tényezO becslésére harom
kiilonboz6 aktivitasi modellt (UNIFAC, NRTL, COSMO-RS) épitettem be a modellbe.
Az eredmények részben bemutatasra keriilt eredmények alapjan kijelenthetd, hogy a
COSMO-RS modszer alkalmas olyan elegyek lobbanaspontjanak szamitaséara, ahol nem
rendelkeziink az adott elegyre jellemz6 kisérleti paraméterrel. A kifejlesztett modell
segitségével a COSMO-RS elmélet hasznalata esetén kisérleti mérések nélkiil pontos
becslést tudunk adni redlis kétkomponensii elegyek lobbanaspontjara széles Gsszetétel
tartomanyban. Az altalam kifejlesztett modell segitségével a kisérleti munka id6- és

er6forras igénye csokkenhetd.
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