Фазовые равновесия в системе NaCl – KCl – CaCl2 – H2O
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Проблема разделения смесей электролитов не является новой, однако она не теряет актуальности и в настоящее время. Классические методы разделения таких смесей обычно основываются на процессах кристаллизации или экстракции. Современные технологии позволяют также проводить селективное выделение электролитов из водных суспензий за счёт различия в таких свойствах фаз, как размер и форма кристаллов, плотность и вязкость жидкости и т.д. При разработке подобных технологий разделения смесей электролитов необходимо иметь сведения о фазовом поведении системы в широком диапазоне температур и концентраций раствора. Поэтому термодинамическая модель системы NaCl – KCl – CaCl2 – H2O в интервале температур 218 – 373К является полезной для применения в промышленности.
Для описания термодинамических свойств жидкой фазы была использована модель Питцера-Симонсона-Клегга [1]. Параметризация модели проводилась методом наименьших квадратов в программном комплексе MATLAB. Минимизации подвергалась целевая функция, составленная из разности экспериментальных и расчетных значений термодинамических величин: активности воды, осмотических коэффициентов, а также данных по равновесиям твёрдая фаза – жидкость. Газовая фаза при расчётах принималась идеальной. Помимо вычисления самих параметров, была определена их статистическая значимость для доверительного интервала 95%. Незначимые параметры были исключены из описания.
Параметризованная модель позволяет рассчитывать необходимые диаграммы состояния подсистем многокомпонентной системы NaCl – KCl – CaCl2 – H2O, а также предпочтительные условия проведения процесса выделения хлорида натрия из водных растворов хлоридных смесей. 
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