to kPa = -31.5
Pozdenkovova Veronika 4. prosince 2024 /fcha-4a=31

Za teploty T' = 300.68 K tvoii kapaliny regularni roztok s dodatkovou Gibbsovou energii
GE = RTxx1(1 — x4)

Tlaky nasycenych par ¢istych kapalin jsou pi(T) =

pls=(60+rnd(25))*1[kPa] = 82 [kPa] a p§(T) =

p2s=pls+40[kPal]+rnd(5)*1[kPa] = 126 [kPa] , standardni tlak je 100 kPa, plynna faze se
chova idealné.

Zjistéte, zda v systému existuje azeotrop nebo heteroazeotrop pro nasledujici hodnoty Floryho
parametru x:

a) x =
chi=0.2+0.01*rnd(4) = 0.22
x1=y1=0.5-0.5/chi*1n(p2s/pls) = -0.4763

p=x1*exp(chix(1-x1)**2)*pls+(1-x1)*exp(chi*x1**2)*p2s = 132.4 [kPa]
b) x =

chi=1.3+0.1*rnd(3) = 1.5

x1=y1=0.5-0.5/chi*1n(p2s/pls) = 0.3568

p=x1*exp(chix(1-x1)**2)*pls+(1-x1)*exp(chi*x1**2)*p2s = 152.5 [kPa]
) X =

chi=2.5+0.3*rnd(3) = 2.5

x1=y1=0.5-0.5/chi*1n(p2s/pls) = 0.4141

p=x1xexp(chi*(1-x1)**2)*pls+(1-x1)*exp(chi*x1**2)*p2s = 193.4 [kPa]

xg=x1 = 0.4141
x11=0.9 = 0.9

solve x1=0.1 1n(xl*pls/pst) + chix(1-x1)**2 - 1n(x1ll*pls/pst) - chi*(1-x11)=*x*2

= 0.1545

solve x11 1n((1-x1)*p2s/pst) + chi*x1**2 - 1n((1-x11)*p2s/pst) - chi*x11x*2

= 0.8568

solve x1=0.1 1n(xl*pls/pst) + chix(1-x1)**2 - 1n(x1ll*pls/pst) - chi*(1-x11)*x*2
= 0.1451

solve x11 1n((1-x1)*p2s/pst) + chi*x1**2 - 1n((1-x11)*p2s/pst) - chi*x11lx*2

= 0.8553

solve x1=0.1 1n(xl*pls/pst) + chix(1-x1)**2 - 1n(x1l*pls/pst) - chi*(1-x11)**2
= 0.1448

x1l = 0.8553

p=x1*plsxexp(chi*(1-x1)**2)+(1-x1)*p2s*exp(chi*x1**2) = 187.5 [kPa]
xg=x1*pls/pxexp(chi*(1-x1)*x2) = 0.3942

n=256 = 256

m=n/2 = 128

plot x=0,1,-n 2500*(x*1n(x)+(1-x)*1n(1-x) + (1n(p/1[bar]))*(frac(x*m)*4-1)

+ (xx1n(pls/1[bar])+(1-x)*1n(p2s/1[bar])+chi*x*(1-x))*(2-frac(x*m)*4)) = 128
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Pokud ano, stanovte slozeni kapalné i plynné faze: pro azeotrop pomoci vzorce, pro heteroaze-
otrop staci ptiblizné graficky.

Navod: Vzorecek pro slozeni azeotropu v modelu regularniho roztoku je

1 1. p
T1 = = — — — 1N —
1= 2 2

ale nestaci do néj jen dosadit!

1. Vyjde-li #; mimo interval (0,1), jisté to neni azeotrop.

2. Vyjde-li z; v intervalu (0,1), neni vyhrano. Musite posoudit, zda azeotrop je stabilni.
K tomu nakreslete graf Gibbsovy energie kapalné a plynné faze podle rovnic (1) a (2)
v prednasce 12, slide 17; za p3 a ug zvolte vhodné hodnoty tak, aby grafy pékné vypadaly
— miizete zacit nulami. Ve vzorecku vystupuje také neznamy tlak p. Tento tlak:

(a) Mizete spocitat z podminky G = G®) pro x; =y, (obé kiivky se dotknou) nebo
ekvivalentné z p = y1x1p; + yaxeps.
b) Nebo ménte hodnotu p zkusmo, dokud nedojde k dotknuti kiivek.
p ) J

Pak stanovte, zda tento bod lezi uvnit¥ konvexniho obalu funkci G(z1) pro kapalinu i
plyn.
(a) Lezi-li na konvexnim obalu, je azeotrop stabilni.
(b) Lezi-li uvnitf konvexniho obalu, tj. existuje spole¢na te¢na na kiivce G(x;) kapalné
faze a bod dotyku je nad ni, je azeotrop nestabilni.

3. V poslednim pfipadé zkuste dale o néco zmensit tlak tak, aby existovala spole¢na tec¢na
dvou kapalnych a jedné plynné faze. To je heterogenni azeotrop — heterogenni kapalna
smés a ji odpovidajici smés par. Zde staci priblizné grafické feseni, protoze tloha vede
k soustaveé dvou transcendentnich rovnic fesitelnych pouze numericky.

Poznamky:


http://old.vscht.cz/fch/cz/pomucky/fchab/fchab12.pdf#page=17

e S vyrazem zlnz méa excel problémy pro z = 0. Abyste nemuseli pro x = 0 a x = 1
upravovat vyraz, muzete:
1. Misto fady = € {0;0,05;...;1} apod. pouzit napf. x € {0,01;0,08;...;0.99} (po
0,07) nebo néco podobného.
2. Vyraz xlnxz+ (1 —z) In(1 — x) nahradit tfeba z In(z+1e-9) + (1 —z) In(1+1e-9 —x).

vvvvvv

téjsi, protoze je nutno resit transcendentni rovnici.



