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Metanol és szuperkritikus szén-dioxid
elegyedési tulajdonsagainak vizsgalata
szamitogépes szimulacidés mddszerekkel

A metanol és a szuperkritikus szén-dioxid elegyitése soran extenziv allapotjelzék— térfogat, energia,
szabadenergia, entropia — megvaltozasat Monte Carlo szamitégépes szimulaciok és termodinamikus
integralas segitségével hataroztuk meg két szén-dioxid és négy metanol potencidlmodellbél alkotott nyolc
modell kombinacié esetén tizekét kilonbozé osszetétel mellett 313 K-en. A kapott eredményeket kisérleti
eredményekkel hasonlitottuk 6ssze, ahol erre lehetdség nyilt.

A vizsgalataink megmutattak, hogy kértlbelll 95 mol% szén-dioxid tartalomnal a rendszer folyadék fazisbol
szuperkritikus &llapotba kerll minden modell kombinacié hasznalata mellett. A szuperkritikus allapotu
rendszerekben az elegyedési szabadenergia minden esetben pozitivnak adédott, igy ebben a koncentracio
tartomanyban azt talaltuk, hogy a két komponens egymassal nem elegyedik. Eredmények alapjan az is
kijelenthetS, hogy mind a nem elegyedés a szuperkritikus tartomanyban, mind pedig az elegyedés a szén-
dioxidban szegényebb, folyadék allapotd rendszerekben elsGsorban energetikai okokra vezethetd vissza,
hiszen az elegyedési entrépia értéke minden esetben nagyon kozel esik a nulldhoz, és raadasul a
szuperkritikus tartomanyban ennek kvalitativ viselkedése is jelentsen fligg a valasztott modellektdl.

Emellett azt is megmutattuk, hogy a metanol expanziés koefficiense nem fiigg jelentésen a potencidimodell
megvalasztasatol, és minden esetben j6 egyezést mutat a kisérleti adatokkal. Azonban mind az elegyedési
térfogat, mind pedig az elegyedési energia erésen fligg a tiszta szén-dioxid molaris térfogatatél, és ebben a
tekintetben a TraPPE szén-dioxid modell [J. J. Potoff és J. I. Siepmann, AIChE J. 2001, 47, 1676] sokkal jobb
egyezés mutat a kisérleti értékekkel, mint a Zhang és Duan altal fejlesztett modell [Z. Zhang and Z. Duan, J.
Chem. Phys. 2005, 122, 214507].
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