FLUIDUMOK TERMODINAMIKAI PARAMETEREINEK
PREDIKCIOJA ELVALASZTASI MUVELETEKHEZ

A vegyipar fontos elvalasztasi miivelete: a desztillalas és extrakcié. A desztillacié hatékonysaga attol fiigg, hogy a

folyadékelegy Osszetétele mennyire tér el a vele egyensulyban levé g6z GsszetételétSl. Desztillacids eljarasok tervezése
csak a gléz-folyadék egyensuly ismeretében tehet6é meg. Folyadékok és oldatok termodinamikai tulajdonsagait
prediktaljuk COSMO-RS mddszerrel robusztus kvantumkémiai szamtdsok alapjan, igy lehet6ség van olyan rendszerek
vizsgalatdra melyre az empirikus modellek (pl. UNIFAC) nem paraméterezettek vagy az mar nem megfelel6 pontossagu.

A MODSZERREL AZ ALABBI TULAJDONSAGOK ELORE JELEZHETOK

e Oldhatdsag

* Megoszldsi egyttthatok (logP, logK )

*  pK értékek

e Aktivitasi egyltthatdk, oldodasi energidk, Henry allandd, tobblet energidk
e Forraspont

e Lobbanaspontok

A MODSZER ALKALMAS

e Desztillalok tervezéséhez sziikséges két- és haromkomponens(i g6z-folyadék diagram (VLE/LLE) el6allitaséra
o QOsszetételgdrbék, oldhatésagi rések meghatarozasara
e Folyadék-folyadék extrakcid és optimalis oldhatdsag és meghatarozasara
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U | e Tobbkomponensi rendszerek termodinamikai paramétereinek nagypontossagu el6rejelzése

SZOLGALTATASOK

e Gaussian szoftvercsomag

e AMS szoftvercsomag

e Dalton szoftvercsomag
ESZKOZOK +  ORCA szoftver
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