METANOL ES SZUPERKRITIKUS SZEN-DIOXID ELEGYEDESI
TULAJDONSAGAINAK VIZSGALATA SZAMITOGEPES SZIMULACIOS
MODSZEREKKEL

Horvith Réka Anna® Horvai Gyorgy®, Abdenacer ldrissi®, Jedlovszky P4l

2Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomanyi Egyetem, Fizikai Kemia és Anyagtudomdanyi Tanszék, 1111
Budapest, Miiegyetem Rkp. 3. F ép. |.Ih. mfszt.
Budapesti Miiszaki és Gazdasdgtudomanyi Egyetem, Szervetlen és Analitikai Kémia Tanszék, 1111 Budapest,
Szent Gellert tér-Miiegyetem 4.
®University of Lille, Faculty of Sciences and Technologies, LASIR (UMR CNRS 8516), 59655 Villeneuve d’Ascq,
Franciaorszag
dEszterhdzy Karoly Egyetem, Kémia Tanszék, 3300 Eger, Lednyka u. 6.

A metanol és szuperkritikus szén-dioxid elegyitése soran extenziv allapotjelzok— térfogat,
energia, szabadenergia, entropia — megvaltozasat Monte Carlo szamitégépes szimulaciok ¢€s
termodinamikus integralas segitségével hataroztuk meg két szén-dioxid és négy metanol potencial-
modellbdl alkotott nyolc modell kombinacid esetén tizenegy kiilonb6zo osszetétel mellett 313 K-en. A
kapott eredményeket kisérleti eredményekkel hasonlitottuk dssze, ahol erre lehetdség nyilt.

A vizsgélataink megmutattdk, hogy koriilbeliil 95 mol% szén-dioxid tartalomnal a rendszer
folyadék fazisbol szuperkritikus allapotba keriil minden modell kombinaci6 esetében. A szuperkritikus
allapot rendszerekben az elegyedési szabadenergia minden esetben pozitivnak adodott, igy ebben a
koncentracié tartomanyban azt talaltuk, hogy a két komponens egymassal nem elegyedik. Eredmények
alapjan az is kijelenthetd, hogy mind a nem elegyedés a szuperkritikus tartomanyban, mind pedig az
elegyedés a szén-dioxidban szegényebb, folyadék allapotu rendszerekben elsésorban energetikai okokra
vezethetd vissza, hiszen az elegyedési entropia értéke minden esetben nagyon kozel esik a nulldhoz, és
rdadasul a szuperkritikus tartomanyban ennek kvalitativ viselkedése is jelentdsen fligg a valasztott
modellektdl.

Emellett azt is megmutattuk, hogy a metanol expanziés koefficiense nem fligg jelent6sen a
potencialmodell megvalasztasatol, és minden esetben jo egyezést mutat a kisérleti adatokkal. Azonban
mind az elegyedési térfogat, mind pedig az elegyedési energia erdsen fiigg a tiszta szén-dioxid molaris
térfogatatol, és ebben a tekintetben a TraPPE szén-dioxid modell [1] sokkal jobb egyezést mutat a
kisérleti értékekkel, mint a Zhang és Duan altal fejlesztett modell [2].
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