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Фосфогипс является побочным продуктом получения фосфорной кислоты экстракционным способом. При вскрытии апатита концентрированной серной кислотой с 1 т фосфорной кислоты образуется 3,6-6,2 т фосфогипса.

Ca5F(PO4)3 + 5H2SO4 + 5xH2O = 3H3PO4 + 5CaSO4·xH2O + HF

Всего ежегодно в России производится 15 млн тонн фосфогипса. Современные способы переработки фосфогипса являются экономически нерентабельными, поэтому довольно малая его часть отправляется на переработку, а большая его часть накапливается в отвалах. Одним из самых распространенных способов очистки твердых веществ является перекристаллизация. К сожалению, для перекристаллизации сульфата кальция не получится использовать переходы между его различными модификациями в виду длительности этих превращений. В лаборатории химической термодинамики химического факультета МГУ проводятся исследования, направленные на разработку новой технологии переработки фосфогипса, которая основана на проведении при определенных условиях превращения фосфогипса в сингенит (K2SO4·CaSO4·H2O), за счет чего примеси оказываются в растворе, а полученные кристаллы можно отделить. Превращение обратно из сингенита в гипс может осуществляться в присутствии серной кислоты. Полученный таким образом гипс уже имеет более высокую чистоту. Проблему выбора оптимальных условий, при которых эти процессы реализуются, возможно решить путем построения термодинамической модели многокомпонентной системы которая помимо воды, серной кислоты, сульфатов калия и кальция включает в себя соединения, содержащиеся в исходном сырье. В качестве объекта исследования в данной работе была выбрана система H2O – H2SO4 – K2SO4 – CaSO4. Хотя существует термодинамическая модель многокомпонентной системы, включающая эту подсистему, но в ней наблюдается неудовлетворительное описание термодинамических свойств систем H2O – H2SO4 – K2SO4 – CaSO4 и H2O– K2SO4 – CaSO4, что является недопустимым при моделировании с заделом на увеличение компонентности. 
Целью настоящей работы стало описание равновесий жидкость-пар и жидкость-твёрдое в системе H2O – H2SO4 – K2SO4 – CaSO4 в широком концентрационном и температурном диапазонах. 

В данной работе для термодинамического моделирования была выбрана модель Питцера–Симмонсона–Клегга. Параметры модели для бинарных подсистем были взяты из литературы. Использование лишь параметров моделей бинарных подсистем, взятых из литературы, приводило к неудовлетворительному описанию фазовых равновесий в тройных системах. Введение параметров тройных взаимодействий позволяет описывать и предсказывать фазовые равновесия в тройных подсистемах в широком концентрационном и температурном диапазонах. Результаты расчетов нашей модели близки к экспериментальным данным в системе H2O – H2SO4 – K2SO4 – CaSO4 с низким содержанием серной кислоты. Так как данные в четверной системе не использовались в оптимизации в настоящей работе, то они показывают предсказательную способность модели.
Построенная в настоящей работе модель будет полезна для оценки эффективности и создания технологической схемы для переработки фосфогипса, особенно в области низких и средних концентраций серной кислоты, где достигается удовлетворительное согласование с экспериментальными данными. 
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