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  فعالیتی ضریبهاکنش مدلتعیین پارامترهای برهم

 هاذرهتوده  یسازینهبهبا  مایعـ  مایع استخراجدر 
 

 +یلانیقنادزاده گ نیحس ،یخانمیمحمد جواد ابراه
  رانیا رشت، لان،یدانشگاه گ ،یدانشکده فن ،یمیش یگروه مهندس

 

. مورد استفاده قرار گرفته است یتعادل فاز هایبهطور گسترده در محاسهب فرا ابتکاری یسازینهبه یهاروش تازگیبه :یدهچك
 دوتایی کنشبرهم یمحاسبه پارامترها ی( براPSO) هایذرهتوده  سازیینهبه یتمالگور توان ازمی ها،روش ینا یناز ب

 ،هاذرهتوده  سازیینهبهبا استفاده از الگوریتم ، این مطالعهدر  استفاده کرد. یتعادل هایسامانهدر  یتفعال یبضر یهامدل
 (UNIQUACو  NRTL، ویلسون، پارامتری-3 ، مارگولسپارامتری-2گولس ر)ما مدل 5 کنشی برهمپارامترها

 محاسبه شد.خط رابط  126شامل  های آلی(اسیدهای کربوکسیلیک + حلال + )آب جزئیتعادلی سه سامانه 20 یبرا
 . دگزارش ش  (RMSD) یشهانحراف مربع ر یانگینها به همراه ممدل ینا کنش دوتاییی برهمپارامترها ارمقد 

 هاهنتیج. شد 0034/0و  0016/0،  0114/0،  0041/0،  0294/0 یادشدههای ترتیب مدلها بهسامانه RMSDر میانگین امقد
 هالهمقا RMSDدارند. با مقایسه میانگین مناسبی  نسبتبهها دقتمدل دیگر، پارامتری-2جز مدل مارگولس به ،این است بیانگر

 اند.بهبود یافته 0034/0و  0016/0به  0181/0و  0124/0ها از به ترتیب مدل هارامقد UNIQUACو  NRTL یهادر مدل
 

، ضریب فعالیت کنش دوتایی، مدلپارامتر برهم ،هاذرهتوده  سازیینهبه ،مایع -عیاستخراج ما هاي كلیدي:واژه
 اسیدهای کربوکسیلیک.

 
KEYWORDS: Liquid-liquid extraction, Particle swarm optimization, Binary interaction 

Parameters, Activity coefficient model, Carboxylic acid. 
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است که با  یآل يمياییاز مواد ش یکی يليککربوکس يدهایاس
 ،شود. در هر دو روش یم يدتول يرتخمهای سنتز شيميایی و یا فرایند

از فاز آب  يداس یشود که جداسازیم یجادا يدیاسو  یمحلول آب
 يلاز قب یدبردن مواد زا يناز ب یبرا حاضردر حال . [1-3] است نياز

های از روشاز منابع آب و فاضلاب  يدهاو اس ينها، فلزات سنگرنگ
 [،5] 2يمياییش رسوب[، 4] 1جذب از قبيل زیستیفيزیکی، شيميایی و 

، [9،8] ، استخراج[7] 3یونی، تبادل [6]يميایی الکتروش یهایورافن
 استفاده شده است. [11] و اسمز معکوس [10]یی غشا يلتراسيونف

 جداسازی یحلال برا یکبا استفاده از  یعماـ  یعاستخراج ما
سازگار با  فرایندروش به صرفه، مناسب و  یک ،از آب یآل يباتترک
 .[1-3] است یستز يطمح

با استفاده از  توانیع را میما-یعتعادل ما یهاسامانههمه 
های مدلماننديت افعال یبضر مبنایبر  یناميکیتعادل ترمود یهامدل

همچنين  سازی نمود.مدل ... NRTL6،UNIQUAC7 ،5، ویلسون4مارگولس
های ترمودیناميکی بدون تنظيم پارامترهای باید دانست که این مدل

که ها، دقيق و قابل اعتماد نيستند، مگر اینمدل دوتایی کنشبرهم
 سامانههر های تجربی ها بر اساس دادهمدل 8کنشهای برهمپارامتر

در  .[15-12]دست آیند های محاسباتی بهمایع با روشـ  تعادلی مایع
 همين پارامترهای تعيينمحاسبات تعادل فازی یکی از مسائل مهم، 

 هاضریب فعاليت است. هر یک از مدل گوناگونهای قابل تنظيم در مدل
های آزمایشگاهی ای از پارامترهاست که باید با دادهدارای مجموعه

چالشی است. با توجه به  هایهئلیکی از مس تعيينمرتبط شوند و این 
پيشنهاد شده  هاهی در مقالگوناگونهای محاسبات تعادلی فازی، روش
سازی های بهينهها، استفاده از روشحلاست. یکی از بهترین این راه

با تعریف تابع هدف حداقل مربعات خطای کسر مولی است. در این 
هِ شدیداً غيرخطی و دارای ، تابع هدف یک رابطه پيچيدهاهمسئل

[. 16هاست ]چندین نقاط اکسترمم در محدوده مشخصی از داده
سازی آن منتهی به بهينه هایهکارگيری روشی که نتيجبنابراین، به

 10ابتکاری سازی فراهای بهينهمتغيرها شود، ضروری است. روش 9کلی

 
  (1)  adsorption 
2 )2( chemical precipitation 
3 )3( Ion exchange 
4 )4( Margules 
5 )5( Wilson 
6 )6( Non Random Two Liquids 
7 )7(  Non Random Two Liquids 
8 )8( Interaction Parameters 
9 )9( Global Optimization 
10)10( Inheuristic 

 از الگوریتم  همکارانو  11سينقزیادی در این ارتباط وجود دارد. 
 و NRTL هایکنش مدلپارامترهای برهم تعيينژنتيک برای 

UNIQUAC  هایسامانهدر تعادل LLE [ 17چندجزئی استفاده نمودند] 
( IVEM)12واریانس داخلی تعيينو نشان دادند که عملکرد آن از روش 

 13ساهوتوسط  DECHEMA و ASPEN گرفته درکار های بهو روش

به بررسی رفتارهای  همکارانو  رشتچيان[ بهتر است. 18]همکارانو 
های چندجزئی و چندفازی بر اساس الگوریتم ژنتيک سامانهفازی 

 NRTL، های ویلسونکنش دوتایی مدلپرداختند و پارامترهای برهم

ها محاسبه کرده و با سامانه را برای تعدادی از UNIQUAC و
 LLE و VLE ،VLLE هایسامانهکنش دوتایی در پارامترهای برهم

، این مقایسه هایه[. نتيج19اند، مقایسه نمودند]گزارش شده هاهکه در مقال
 ، همکارانو  14الوارزها را نشان داد. بينی خيلی خوب آنپيش

 های جبریهمچون روشسازی تصادفی، های بهينهروشاظهار کردند که 
 مهندسی قدرتمند و موثر هستند  گوناگوندر بسياری از کاربردهای 

 VLE سامانهپارامترهای مدل ویلسون در  تعيينبرای  الگوریتم ژنتيک و از

  15یجیتدر یدتبر یتمالگور[. همچنين اشاره کردند که 20استفاده نمودند ]

 16و تکامل تفاضلی  الگوریتم ژنتيک ولینيازمند نقطه شروع است، 

 نيازمند تعریف یک محدوده بالا و پایين تنهانيازی به حدس اوليه ندارند و 
الگوریتم  ، ازميلادی2012در سال  همکارانو  وطنیاز متغيرها هستند. 

 17پارامتری-2های مارگولس کنش مدلبرای محاسبه پارامترهای برهم ژنتيک

جزئی استخراج توسط مایعات یونی های سهسامانهدر  NRTL و
 ،  ميلادی2012 در سال همکارانو  18کاپوچه  [.21استفاده نمودند]

  تبرید تدریجی و الگوریتم ژنتيک سازی تصادفیبا ترکيبی از دو روش بهينه

کنش پارامترهای برهم تعيينباعث بهبود در  19های ترکيبیبا الگوریتم
های  سامانهدر  UNIQUAC و NRTL های ضریب فعاليتمدل
[. 22اتر( شدند ]اتيلکلرومتان و دیجزئی استخراج الکل با )دیسه

پارامترهای  تعيين، به ميلادی2014در سال  همکارانو  عسگرپور
 با استفاده از دو روش UNIQUAC و NRTL های ویلسون،کنشی مدلبرهم
در  هاذرهسازی توده بهينه و الگوریتم ژنتيک تکاملی سازیبهينه

11)11( Singh 
12)12( Inside Variance Estimation Method 
13)13( Sahoo 
14 )14( Alvarez 
15 )15( Simulated Annealing 
16 )16( Differential Evolution 
17 )17( Two-Suffix Margules 
18 )18( Kabouche 
19 )19( Hybrid  

(1)  adsorption      (2)  chemical precipitation 

(3)  Ion exchange      (4)  Margules 

(5)  Wilson      (6)  Non Random Two Liquids 

(7)  Non Random Two Liquids    (8)  Interaction Parameters 

(9)  Global Optimization     (10)  Inheuristic 

(11)  Singh      (12)  Inside Variance Estimation Method 

(13)  Sahoo      (14)  Alvarez 

(15)  Simulated Annealing     (16)  Differential Evolution 

(17)  Two-Suffix Margules     (18)  Kabouche 

(19)  Hybrid 
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جزئی پرداختند و نشان دادند جزئی، چهارجزئی و پنجهای سهسامانه
-هبرای محاسب،  هاذرهسازی توده بهينه و الگوریتم ژنتيک که دو روش

 [.23] قابل اعتماد است LLE تعادلی های

مایع )آب + ـ  جزئی تعادل مایعسه سامانه 20در این مطالعه، 
 هایاز منبع گوناگونهای آلی( در دماهای اسيدهای کربوکسيليک + حلال

  هاذرهتوده  سازیينهبه یتمالگور[ استخراج شده است و از 30-24و ] [2]
دوتایی کنش های برهمبرای محاسبه پارامتر 1با یک تابع برازندگی

های ترمودیناميکی ضریب فعاليت استفاده شده است.  در این کار، مدل
های ضریب فعاليت به منظور جامعيت در مقایسه و بررسی دقت مدل

 ، ویلسون،پارامتری-3، ماگولس پارامتری-2مدل مارگولس  5از 

NRTL و UNIQUAC استفاده شده است. پارامترها و RMSD دست آمدهبه 

مقایسه شده است  هاهها در مقالر آناهای مورد بررسی با مقدسامانهاز 
 و موید بهتر بودن RMSD حاکی از بهبود پارامترها و کاهش هاهکه نتيج

کنش پارامترهای برهم تعيينهای مرسوم این روش نسبت به روش
کنش دوتایی پارامترهای برهم تعيينهاست و این روش در مدل
های ضریب فعاليت در استخراج اسيدهای کربوکسيليک در محيط مدل

 های آلی رضایت بخش و قابل اعتماد است.آبی توسط حلال

 

 بخش نظری
 مایعـ  سازی تعادلی مایعمدل

 I مایع، فاز آلیـ  شرایط تعادلی ترمودیناميکی بين دو فاز مایع

 (1رابطه )صورت به 𝛾𝑖 و ضریب فعاليت 𝑥𝑖و آبی بر حسب کسر مولی 
 شود.محاسبه می

( ) ( )
I II

i i i ix x =  (1) 

 رایس است، ـ که معروف به معادله راچفورد 2همچنين با حل معادله 
L توان کسر مولی نسبت جدا شده مولی به دست آمده و سپس می

 .[31]اجزاء در هر دو فاز را به دست آورد  

( )

( )

1
0

1 1

i i

i i

Z K

L K

−
=

+ −
  (2) 

 نسبت جدا شده مولی به ازای 𝐿کسر مولی کلی،  𝑍𝑖 که در این رابطه
IIبه صورت  𝑖ضریب توزیع جزء  𝐾𝑖مول ماده اوليه،  1 I

i i iK  = 

است. در این رابطه 
i های ترمودیناميکی با تنظيم توان از مدلرا می

با توجه به اینکه پارامترهای برهم کنش اجزاء به دست آورد.  مناسب
های گزارش شده در برخی از منابع بر اساس کسر جرمی است، داده

 
1 )1( Fitness Function 

 کسر مولی با رابطه
=

= 
N

i i i i ii 1
w Mw x Mw x  به کسر جرمی تبدیل

پارامترهای برهم کنش مدلهای ترمودیناميکی بر اساس  تعيينمی شود. 
کردن تابع برازندگی به دست خواهد آمد. تابع برازندگی در این  کمينه

که در آن بر اساس انحراف کسر جرمی داده  (3)مطالعه با رابطه 
 شود.ات برای تمام اجزاء، تعریف میآزمایشگاهی با کسر جرمی محاسب

( )exp
pt n

cal

fit ijk ijk

k j i

F w w
= = =

= −
2

1 1 1

 (3) 

مشخص کننده اجزاء و  k و  i  ،j هایکه در آن زیرنویس
نشان دهنده داده های آزمایشگاهی و  calو  exp بالانویس

تعداد فاز و تعداد ، 2رابط خط به ترتيب تعداد  nو  t،p محاسباتی  و
های محاسباتی با های آزمایشگاهی با دادهاجزاء است. مقایسه داده

 (4) رابطه که در( RMSD)استفاده از ریشه مربع ميانگين انحرافات 
 پذیرد.آمده صورت می

( )
/

exp calpt n
ijk ijk

k j i

w w
RMSD

nt= = =

 −
 =
 
 



1 22

1 1 1 2
 (4) 

 

 ضریب فعالیت گوناگونهای مدل

های جزئی، مدلچندی هاجهت توصيف رفتار واقعی مخلوط
ی وجود دارد که در آنها، تابع انرژی گيبس گوناگونترمودیناميکی 

، به عنوان تابعی گوناگوناضافی، برای توصيف ضرایب فعاليت اجزاء 
ها، گيرد. در این مدلاز دما و ترکيب سيستم، مورد استفاده قرار می

تشریح رفتار واقعی تایی بين اجزاء، برای کنش دوپارامترهای برهم
 رود.کار میها بهمخلوط

 

 پارامتریو سه پارامتریمدل مارگولس دو

برای  𝛾𝑖  ، محاسبه ضریب فعاليتپارامتریدر مدل مارگولس دو
 آید.دست میبه (5)جزئی بر اساس روابط سه سامانهاجزاء یک 

( )ln  A x A x A A A x x = + + + −2 2
1 12 2 13 3 12 13 23 2 3  

( )ln  A x A x A A A x x = + + + −2 2
2 12 1 13 3 12 23 13 1 3  

( )ln  A x A x A A A x x = + + + −2 2
3 13 1 23 3 13 23 12 1 2  

(5) 

کنش دوتایی مدل پارامترهای برهم A23 و A12 ،A13 که در آن
دست آیند. همچنين مدل پارامترها باید بهاست، که در این کار این 

جزئی بر اساس ضریب سه سامانهبرای  پارامتریمارگولس سه
 آمده است. (6)در  1فعاليت جزء 

2 )2( tie-line (1)  Fitness Function     (2)  tie-line 



مهندسي شيمي ايراننشريه شيمي و  حسين قنادزاده گيلانيو  محمدجواد ابراهيم خاني   1401، 3، شماره 41دوره  

 

 علمي ـ پژوهشي                                                                                                                                                                                           170

( ) ( )

( ) ( )

( ) ( )

ln  A x x A x x x

A x x A x x x

A x x A x x

A A A A A Q x x x x x

 = − + − +

− + −

− − +

 
+ + + + − − 

 

2
1 12 2 1 21 1 2 1

2
13 3 1 31 1 3 1

2 2
23 2 3 32 2 3

12 21 13 23 32 2 3 1 2 3

1 2 2 1

1 2 2 1

2 2

1
2

2

 (6) 

پارامترهای  Q وA12 ،A21،A13 ،A31 ،A23 ، A32 که در آن
 کنش دوتایی و قابل تنظيم است. برای بيان برهم   و2 توان می3

دست آورد. برای های سمت راست به( با تغيير زیرنویس6از رابطه )
   و برای  1با  3و  3با  2، 2با  1با جایگزین کردن  ،2 با  3

 .[32]دست آورد توان بهمی 2با  3و  1با  2، 3با  1جایگزین کردن 

 

 1مدل ویلسون

ضرایب فعاليت ویلسون برای مخلوط چند جزئی به صورت 
 .[32]است  (7رابطه )

Λ
ln ln Λ

Λ

m m
i ik

k j kj m
j i

j ijj

x
x

x


= =
=

 
= − + − 

 
 

1 1
1

1   (7) 

 
 که در آن پارامترهای قابل تنظيم

ijΛ  است. (9( و )8روابط )به صورت 

Λ
j ij ii

ij

i

v
exp

v RT

 − 
 − 

 
  

(8) 

 

Λ
ji jji

ji

j

v
exp

v RT

 − 
 − 

 
 (9) 

 

 NRTLل مد

 است. (10رابطه )برای مخلوط چند جزئی به صورت  NRTL ضرایب فعاليت










=

=

=

==

=



















−+=
m

j
m

l

llj

m

lr

rjrjr

ijm

l

llj

ijj

m

l

lli

m

j

jjiji

i

xG

Gx

xG

Gx

xG

xG

1

111

1
ln








 (10) 

 یو اختلاف انرژ برهم کنش دوتایی یمدل، پارامترها ینا در
 در ارتباط هستند:با هم  (12( و )11روابط )به صورت  یکدیگربا 

(11) ij ij

ij

g A

RT T



= = 

(12) ( )expij ij ijG  = − 

 
1 )1( Wilson 
2 )2( Particle Swarm Optimization 

 در رابطه فوق به صورت کلی
ij jiA A  ،0ii jjA A=  و =

jij i = برقرار است و 
ij  در این رابطه پارامترهای غيرتصادفی

 .[32]است  47/0تا  2/0 بازهاست که در 
 

 UNIQUAC لمد

های چندجزئی برابر سامانهدر  UNIQUAC مدل ضریب فعاليت
C با مجموع ضریب فعاليت بخش ترکيبی

i  و ضریب فعاليت بخش
R باقيمانده

i :است که خواهيم داشت 

ln ln lnC R

i i i  = +  (31)  

 که در آن

ln ln lnC i i i

i i i j j

ji i i

z
q l x l

x x

  



= + + − 2

 (41)  

 و

ln ln
m m

j ijR

i i i ji m
j j

k kjk

q
 

  
 = =

=

  
 = − − 
   

 
1 1

1

1  (51)  

) که در رابطه فوق / )( ) ( )i i i il z r q r= − − −2 ، تعداد  1
 تنظيم شده و پارامتر برهم کنش دوتایی 10روی عدد  z مختصات

( )exp / exp /ji ji ii iju u RT A T    = − − = −  
 است که در آن 

jii j = = )بر قرار است و همچنين  1 ) /i i i j j

j

r x r x =   

) و ) /i i i j j

j

q x q x =   به ترتيب کسر حجمی و کسر سطحی 

به ترتيب پارامتر حجم و سطح  iq و ir رابطهاست، در این  i جزء
 و i جزء

iju پارامتر برهم کنش مابين جزء i و j  است که در آن
 رابطه

jij iu u=  [32]برقرار است. 
 

 PSO)2( هایذرهسازی توده بهینه
 بار اولين برای هاذرهتوده سازی روش بهينه 1995سال  در

 برای جستجویی روش یک عنوانبه 4ابرهارتو  3کندی توسط

همانند  نيز هاذرهسازی توده بهينه  [.33مطرح شد] تابعی سازیبهينه
سازی فرا ابتکاری دیگر، با تشکيل جمعيت اوليه های بهينهروش

 سازی کند. این الگوریتم با الگوگيری و شبيهتصادفی کار می
 ها بر مبنای رفتار پرواز گروهی پرندگان یا حرکت گروهی ماهی

 بنا نهاده شده است. هر عضو در این گروه توسط بردار سرعت 

3 )3( Kennedy 
4 )4( Eberhart 

(1)  Wilson      (2)  Particle Swarm Optimization 

(3)  Kennedy      (4)  Eberhart 
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. در هر تکرار شودی جستجو تعریف میو بردار موقعيت در فضا
با توجه به بردار سرعت فعلیِ بهترین  هاذرهزمانی، موقعيت جدید 

شده توسط شده توسط آن ذره و بهترین موقعيت یافتموقعيت یافت
روزرسانی محل . بهشودروزرسانی میبهترین ذره موجود در گروه به

 آید.دست میبه (17( و )16) هایهرابطبا  هاذرهبردار سرعت و موقعيت 

(16) ( ) ( )

( )( )

( )( )
 .

 .

 

     

       

=  −

+   − −

+   − −

1 1

2 2

1

1

1

i i

i best i

g best i

V t W V t

c rand P X t

c rand P X t

  

(17) ( ) ( )     i i iX X t V t= − +1  

 که در آن،

iX  :بردار موقعيت 𝑖  اُمين ذره در این فضای𝑑 بعدی 

iV :بردار سرعت 𝑖 اُمين ذره 

 𝑃𝑖 .𝑏𝑒𝑠𝑡  :بهترین موقعيتی که ذره 𝑖 .اُم پيدا کرده است 

𝑃𝑔 .𝑏𝑒𝑠𝑡  : پيدا کرده است.  هاذرهبهترین موقعيتی که بهترین ذره در بين کل 

𝑊 :دهنده ضریب وزنی اینرسی )حرکت در مسير خودی( که نشان
بر روی بردار سرعت در  𝑉𝑖(𝑡) ميزان تأثير بردار سرعت تکرار قبل

𝑉𝑖(𝑡 تکرار فعلی +   است. (1

𝑐1 :)ضریب ثابت آموزش )حرکت در مسير بهترین مقدار ذره مورد بررسی 

𝑐2 : ضریب ثابت آموزش )حرکت در مسير بهترین ذره یافت شده 
 در بين کل جمعيت(

𝑟𝑎𝑛𝑑1 , 𝑟𝑎𝑛𝑑2  : 1تا  0دو عدد تصادفی با توزیع یکنواخت در بازه  
( ) iV t ) بردار سرعت در تکرار: 1− )t  ام 1−

( ) iX t ) بردار موقعيت در تکرار: 1− )t  ام 1−
ذره در برای جلوگيری از افزایش بيش از حد سرعت حرکت یک 

حرکت از یک محل به محل دیگر )واگرا شدن بردار سرعت(، تغييرات 
Vmin کنيم؛ یعنیمحدود می 𝑉𝑚𝑖𝑛 تا 𝑉𝑚𝑎𝑥 سرعت را در محدوده ≤

V ≤  Vmax . مسئله مورد مطالعهحد بالا و پایين سرعت با توجه به 
با توجه به مسئله مورد  c2 و 𝑊  ،c1 های. ضریبیابی استقابل دست

به عنوان یک قانون کلی باید  ولیند. شونظر به روش تجربی تعيين می
تر از یک باشد، زیرا اگر بزرگتر از یک باید کم 𝑊 در نظر داشت که

. شودیابد تا جایی که واگرا افزایش می همواره 𝑉(𝑡) انتخاب شود،
تواند منفی می 𝑊همچنين باید توجه داشت، هرچند در تئوری ضریب 

گاه این ضرایب نباید نيز باشد اما در استفاده عملی از این الگوریتم هيچ
شود. می 𝑉(𝑡) موجب ایجاد نوسان در 𝑊 منفی باشد، زیرا منفی بودن

نيز مشکلاتی را در پی خواهد  𝑊 برای ضریبانتخاب مقدار کوچک 
مقدار این ضریب را  هاذرهسازی توده بهينه در الگوریتم تربيشداشت. 

نيز نباید زیاد  c2 و c1. در نظر می گيرند 8/0تا  7/0 بازهمثبت و در 
بزرگ برای این دو ضریب باعث  رابزرگ انتخاب شوند، زیرا انتخاب مقد

سازی بهينه شود. اغلب در الگوریتمخودی می انحراف شدید ذره از مسير
در  7/1الی  5/1 محدودهمقدار این ضرایب را مثبت و در  هاذرهتوده 

تنها  بالار پيشنهادی اگيرند. لازم به یادآوری است که الزاماً مقدنظر می
نيست، بلکه با   c2 و 𝑊  ،c1 هایهای ممکن برای ضریبانتخاب

های بهتری غير از بررسی ممکن است انتخابتوجه به مسئله مورد 
سازی توده بهينه اجرای الگوریتم هایهمرحل. وجود داشته باشد های بالامورد
 است: زیر هایهمرحلبه تفکيک   هاذره

 هاذرهتوليد تصادفی جمعيت اوليه  •
 هاذرهارزیابی تابع هدف )محاسبه هزینه یا برآزندگی(  •
و بهترین موقعيت  ( 𝑃𝑖 .𝑏𝑒𝑠𝑡) ثبت بهترین موقعيت برای هر ذره •

 (𝑃𝑔 .𝑏𝑒𝑠𝑡)ها در بين کل ذره

 هاروزرسانی بردار سرعت تمامی ذرهبه •
 تست همگرایی •

 1در شکل  هاذرهسازی توده بهينه الگوریتمنمودار گردشیِ 
  نشان داده شده است.

 هاذرهسازی توده بهينه نویسی الگوریتم، برنامهمطالعه نیدر ا
های ترمودیناميکی کنش مدلبرای بهينه سازی پارامترهای برهم

 MATLAB v. R2014a (MathWorks Inc., USA) فزاردر محيط نرم
  هاذرهسازی توده بهينه تمیالگور یپارامترهااست.  نوشته شده
 آمده است. 1در جدول  مطالعه نیدر ابه کار رفته 

 

 ها و بحثنتیجه

که یک روش  هاذرهتوده  سازیينهبه یتممطالعه از الگور نیدر ا
 عیما-عیما یرفتار تعادل ینيبشيمنظور پ، بهسازی تکاملی استبهينه

 در محيط آبی اسيدهای کربوکسيليکاستخراج  یجزئسه سامانه
در این کار از کربوکسيليک  استفاده شده است.های آلی توسط حلال

 ،اسيد  ، پروپيونيکاسيد  ، استيکاسيد  به کار رفته شامل فرميکاسيدهای 
 هم  گوناگونهای آلی و از حلالاسيد و والریک اسيد بوتيریک 

، ایزوآميل استات، متيل ایزوآميل بنزن يلاتبه منظور جامعيت کار، از 
کتون، پروپيلن کربنات، هپتان نرمال، دی کلرومتان، متيل ایزوبوتيل 

هگزانول و اتيل  -1اتيل-2اکتانول، -1هپتانول، -1کربينول، 
فيزیکی آن  هایویژگیهپتانویت استفاده شده است که برخی از 

ی برای این شگاهیاآزم یهاداده ر شده است.ذک 2مواد در جدول 
های های سه جزئی )آب + اسيدهای کربوکسيليک + حلالسامانه

گردآوری شده است  [2، 24-30]از منابع  گوناگونآلی( در دماهای 
 آمده است.  3که به تشریح در جدول 
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 هاذرهتوده  سازیينهبه نمودار گردشي الگوريتم -1شکل 

 

 مورد استفاده در اين مطالعه هایذرهتوده  سازیينهبهپارامترهای الگوريتم  -1جدول 
 هارامقد پارامتر

 200 اندازه جمعيت
 100 نسل تعداد

 بردار دوتایی تيجمع نوع

 یرهايمتغ تعداد
 یريگ ميتصم

 پارامتری-2تا برای مدل مارگولس  3
 پارامتری-3تا برای مدل  مارگولس  7

 تا برای مدل ویلسون 6
 NRTLتا برای مدل  9

 UNIQUACتا برای مدل  6

 1000 تعداد تکرارها حداکثر

 نیيو پا ییبالا حد
 رهايمتغ

 پارامتری-2مارگولس  [-5، 10]
 پارامتری-3مارگولس  [-20، 20]

 ویلسون [0، 15]
  NRTLدر  αبه استثناء [-2000، 5000]

 [2/0، 47/0]که مقدارش
[5000 ،2000-] UNIQUAC 

c1 5/1 
c2 5/2 

W 8/0 

 [34]کار رفته در اين مطالعه فيزيکي مواد به هایويژگيبرخي از  -2جدول 

 ساختار شيميايي r q وزن مولکولي فرمول شيميايي IUPACنام  نام ترکيب يفرد

 (1آب جزء )

Water H آب 1 O2 02/18 92/0 40/1  
 (2جزء ) ،اسيدهاکربوکسيليک 

Methanoic Acid CH اسيد فرميک 2 O2 2 03/46 53/1 53/1 
 

Ethanoic Acid C اسيد استيک 3 OH2 4 2 05/60 20/2 07/2 
 

Propanoic Acid C اسيد پروپيونيک 4 OH3 6 2 08/74 88/2 61/2 
 

Butanoic Acid C اسيد بوتيریک 5 OH4 8 2 11/88 551/3 152/3 
 

Pentanoic Acid C اسيد والریک 6 OH5 10 2 13/102 2256/4 692/3 
 

 (3های آلي جزء )حلال

Ethylbenzene C اتيل بنزن 7 H8 10 17/106 60/4 52/3 
 

Methylbutyl Acetate-3 C ایزوآميل استات 8 OH7 14 2 19/130 27/5 49/4 
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 ساختار شيميايي r q وزن مولکولي فرمول شيميايي IUPACنام  نام ترکيب يفرد

one-2-Methylhexan-5 C متيل ایزوآميل کتون 9 OH7 14 19/114 73/4 50/5 

 

one-2-dioxolan-1,3-Methyl-4 C پروپيلن کربنات 10 OH4 6 3 09/102 28/3 74/2 
 

Heptane-n C هپتان نرمال 11 H7 16 21/100 174/5 396/4 
 

Dichloromethane CH دی کلرومتان 12 Cl2 2 84/93 206/2 98/1 

 

ol-2-Methylpentan-4 C کربينولمتيل ایزوبوتيل  13 OH6 14 17/102 802/4 142/4 
 

ol-1-Heptan C هپتانول-1 14 OH7 16 88/116 47/5 67/4  
ol-1-Octan C اکتانول-1 15 OH8 18 231/130 62/6 83/5  

ol-1-Ethylhexan-2 C هگزانول -1اتيل-2 16 OH8 18 231/130 20/6 10/53 
 

Ethyl heptanoate C اتيل هپتانویت 17 OH9 18 2 241/158 851/6 816/5 
 

 
 مايع به کار رفته در اين مطالعه-های سه جزئي تعادل مايعسامانه -3 جدول

 مرجع رابطتعداد خط  (Kدما ) سامانهنام  ردیف
 [2] 6 15/298 (3( + اتيل بنزن )2( + اسيد فرميک )1آب ) 1
 [2] 6 15/298 (3( + اتيل بنزن )2( + اسيد استيک )1آب ) 2
 [2] 6 15/298 (3( + اتيل بنزن )2( + اسيد پروپيونيک )1آب ) 3
 [2] 6 15/298 (3( + اتيل بنزن )2( + اسيد بوتریک )1آب ) 4
 [24] 6 15/298 (3( + ایزوآميل استات )2اسيد فرميک )( + 1آب ) 5
 [24] 6 15/298 (3( + متيل ایزوآميل کتون )2( + اسيد فرميک )1آب ) 6
 [24] 6 15/298 (3( + ایزوآميل استات )2( + اسيد بوتریک )1آب ) 7
 [24] 6 15/298 (3( + متيل ایزوآميل کتون )2( + اسيد بوتریک )1آب ) 8
 [25] 6 2/298 (3( + پروپيلن کربنات )2( + اسيد والریک )1)آب  9
 [26] 11 2/298 (3( + هپتان نرمال )2( + اسيد والریک )1آب ) 10
(3( + دی کلرو متان )2( + اسيد والریک )1آب ) 11  2/298 7 [26] 
 [27] 6 2/298 (3( + متيل ایزوآميل کربونيل )2( + اسيد بوتریک )1آب ) 12
 [27] 6 2/308 (3( + متيل ایزوآميل کربونيل )2( + اسيد بوتریک )1)آب  13
 [27] 6 2/318 (3( + متيل ایزوآميل کربونيل )2( + اسيد بوتریک )1آب ) 14
 [28] 6 15/298 (3هپتانول )-1( + 2( + اسيد پروپيونيک )1آب ) 15
 [29] 6 15/308 (3هپتانول )-1( + 2( + اسيد پروپيونيک )1آب ) 16
 [29] 6 15/298 (3هپتانول )-1( + 2( + اسيد بوتریک )1آب ) 17
 [30] 6 2/308 (3اکتانول )-1( + 2( + اسيد بوتریک )1آب ) 18
 [30] 6 2/318 (3هگزانول )-1-اتيل-2( + 2( + اسيد بوتریک )1آب ) 19
 [30] 6 15/288 (3( + اتيل هپتانویت )2( + اسيد بوتریک )1آب ) 20

  126 ها سامانهکل 



حسين قنادزاده گيلانيو  محمدجواد ابراهيم خاني نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران  1401، 3، شماره 41دوره  

 

 علمي ـ پژوهشي                                                                                                                                                                                           174

 گوناگونهای از مدل در این مطالعه، به منظور جامعيت کار
 ، ویلسون،پارامتری 3و  پارامتری 2ترمودیناميکی شامل مارگولس 

NRTL و UNIQUAC  های سه جزئی سامانهاستفاده شده است. در
کنشی متر برهماپار 6و  9، 6، 7، 3ها به ترتيب دارای این مدل

 بازهدست آیند. بایست پارامترهای بهينه آنها بهدوتایی است که می
کنش به عنوان جمعيت اوليه الگوریتم برای ر پارامترهای برهمامقد

 NRTL در مدل 𝛼𝑖𝑗 راو محدوده مقد  (1بر اساس جدول )ها مدل

  [2/0 - 7/4]در بازه  [34] همکارانو  پرازنيتزبر اساس پيشنهاد 
  در نظر گرفته شده است.

 اهترکيب  q و r پارامترهای ساختاری، UNIQUAC در مدل
مورد بررسی با  سامانه 20دست آمده برای به 2 بر اساس جدول

، پارامتری-3، مارگولس پارامتری-2های ترمودیناميکی مارگولس مدل
 آمده است.  8تا  4 هایدر جدول UNIQUAC و NRTL ویلسون،

ها به منظور مقایسه سامانه RMSD ميانگين هایدر این جدول
های به دست آمده است که به ترتيب در مدل گوناگونهای مدل

  0034/0و  0016/0،  0114/0،  0041/0،  0294/0 یادشده
دهد که ترتيب دقت ها نشان میمدل RMSDشده است. مقایسه 

 پارامتری-3مارگولس  > NRTL < UNIQUAC ها به صورتمدل
همچنين برای مقایسه . است پارامتری-2مارگولس  >ویلسون  >

ها به دست مدل RMSDکنش دوتایی،  پارامترهای برهم تعييندقت 
 های دیگری و با روش هاذرهتوده  سازیينهبه یتمالگورآمده با روش 

اند به دست آورده ASPEN که در مقالات، غالباً از طریق نرم افزار
به دست آمده  RMSDذکر شده است. ميانگين  (8( و )7)در جداول 

توده  سازیينهبه یتمالگورهای مورد بررسی با استفاده از سامانهدر 
  0016/0به ترتيب  UNIQUAC و NRTL هایدر مدل هاذره
ها در مقالات به ترتيب آن مدل RMSD و  ميانگين 0034/0و 

 دهد نشان می هاهشده است. مقایسه نتيج 0181/0و  0124/0
 های ترمودیناميکیکنش دوتایی مدلپارامترهای برهم تعيينکه دقت 

های مرسوم از روش هاذرهتوده  سازیينهبه یتمالگوربا استفاده از 
  تر است.ا بيشههذکر شده در مقال

 از  12و  9شماره  سامانهدو  ییبه منظور مقایسه شما
و دیگری تعادل  1مایع نوع ـ  ها تعادل مایعکه یکی از آن 3جدول 

و  های آزمایشگاهیاست، خط رابط داده 2مایع نوع  ـ مایع
آورده شده  2در نمودار مثلثی شکل گوناگونهای مدل محاسباتی

پارامتری که -2دهد که به جزء ماگولس این شکل نشان می است.
های دیگر نسبتاً دقت مناسب و رضایت کمتری دارد، مدلدقت 

 بخشی دارد.

پارامتری -2کنش دوتايي مدل مارگولس پارامترهای برهم -4جدول 
 جزئي مورد مطالعههای سهسامانهدست آمده در به

 12A  13A  23A  RMSD سامانه

1 2646/0 0129/8 8441/1 0020/0 

2 1322/1 1913/7 2361/2 0033/0 

3 7760/1 2100/6 1235/0 0095/0 

4 6546/3 3552/6 5768/1 0208/0 

5 7714/2- 8697/6 8053/1- 0337/0 

6 1140/6 3653/6 0074/9 0407/0 

7 0033/3 9593/5 9921/0- 0226/0 

8 6377/3 6557/5 1306/0- 0316/0 

9 1393/4 8844/3 8588/0- 0257/0 

10 3712/3 0434/4 6658/0 0320/0 

11 5900/2 1467/3 0631/0 0345/0 

12 6618/3 0741/5 1820/0- 0351/0 

13 7640/3 0966/5 0387/0 0398/0 

14 8136/3 1030/5 0829/0 0421/0 

15 2118/2 8613/5 0632/1- 0388/0 

16 9156/1 7718/5 5730/1- 0392/0 

17 2403/4 9383/5 0217/0- 0405/0 

18 1249/4 1499/6 2316/0- 0376/0 

19 0096/4 3026/6 3414/0 0303/0 

20 2229/0- 5701/3 7200/0- 0287/0 

 0294/0 ميانگين

 
فاکتور جداسازی یکی از معيارهای مناسب برای سنجش توانایی 

فاکتور حلال آلی در استخراج حل شونده است. همچنين نمودار 
 سامانهها برای دو آزمایشگاهی و محاسباتی از مدل یریپذانتخاب
رسم شده است. در این شکل  3در شکل 3از جدول  12و  9شماره 

یری محاسبه شده به جزء مدل شود که فاکتور انتخاب پذمی دیده
 خوبی دارند. نسبتبهها دقت پارامتری بقيه مدل-2ماگولس 

 
 گيرینتيجه
)آب +  سامانه 20برای  جزئیسه یعماـ  یعتعادل ما اتمحاسب

 یبمدل ضر 5با استفاده از  های آلی(اسيدهای کربوکسيليک + حلال
 ،پارامتری-3 ، مارگولسپارامتری-2گولس رماشامل  يت،فعال

تعيين پارامترهای  انجام شد. UNIQUAC و NRTL یلسون،و
 هایذرهتوده  سازیينهبه یتمالگورها با استفاده از کنش مدلبرهم
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 جزئي مورد مطالعههای سهسامانهدست آمده در به پارامتری-3کنش دوتايي مدل مارگولس پارامترهای برهم -5جدول 
 12A  21A  13A  31A  23A  32A  Q RMSD سامانه

1 4776/0 2347/1 0390/5 1931/6 4595/2 0515/0- 9934/9- 0004/0 
2 1216/0- 8571/1 7978/4 9944/7 7487/2 1174/2- 1892/4- 0011/0 
3 7842/0 8507/1 9111/4 0263/7 1016/0 1515/0 8733/0 0019/0 
4 7177/9- 1395/0- 2445/7 7927/6 7313/0- 9567/9- 0116/3- 0086/0 
5 9564/9- 5040/0- 1502/1- 5533/9 6337/0- 2248/7- 7397/0 0036/0 
6 9103/8 7425/4 1099/0- 5129/7 8092/1 1177/19 6524/16 0031/0 
7 2465/3- 6200/1 0467/1 0002/8 3729/0- 2761/5- 2351/0 0009/0 
8 8571/2- 2468/2 5928/1 7671/6 4364/1- 5466/2- 0142/3 0011/0 
9 4023/4- 1433/2 5097/0 7229/3 2456/0- 0715/7- 0891/4- 0116/0 
10 8413/3- 0520/3 4536/6 5101/6 2382/4 0410/10- 1041/3- 0039/0 
11 9228/5- 8648/2 7782/3 1950/5 2306/1- 2115/6- 1499/5- 0030/0 
12 4687/2- 4423/2 5997/0- 4418/4 9262/3- 8928/1- 4843/1 0027/0 
13 0658/5- 7511/1 6435/1- 1189/4 3355/5- 9363/3- 4839/0- 0032/0 
14 1733/7- 0953/1 3655/2- 8989/3 3591/6- 0658/6- 0097/2- 0038/0 
15 1875/15- 9049/2- 3583/0 8876/5 4402/5- 2188/8- 1938/6 0106/0 
16 3111/2 7533/1 8509/1 2261/6 9606/0 2524/7 9987/19 0096/0 
17 8462/11- 4939/0- 5551/1- 0515/6 8371/3- 8366/6- 0761/6 0022/0 
18 8920/15- 8828/1- 8003/2- 2619/7 3196/4- 6410/13- 2391/1 0055/0 
19 1231/10- 0421/0 3670/1 4816/7 5102/2- 3588/8- 7307/1 0015/0 
20 5240/1- 2731/1 1898/1 1079/6 4580/0 2943/1- 9010/4- 0034/0 

 0041/0 ميانگين
 

 جزئي مورد مطالعههای سهسامانهدست آمده در کنش دوتايي مدل ويلسون بهپارامترهای برهم -6جدول 
 12A  21A  13A  31A  23A  32A  RMSD سامانه

1 5175/3 0138/0 6317/1 7020/1 0003/0 0047/0 0141/0 
2 5941/0 0005/0 8562/2 1460/1 0003/0 0048/0 0046/0 
3 2540/0 0214/0 3386/0 3752/3 0001/0 0738/0 0135/0 
4 0156/0 0140/0 0178/0 3340/0 0001/0 1458/0 0028/0 
5 6055/0 1622/0 1514/0 5072/0 0004/0 0166/0 0093/0 
6 0145/0 2206/0 2476/2 4322/4 0025/0 0089/0 0181/0 
7 0940/0 0422/0 3614/0 8830/0 0007/0 5818/5 0312/0 
8 1929/0 0642/0 1403/0 2527/6 0005/0 6560/8 0212/0 
9 0108/0 0067/0 0057/0 2763/0 0001/0 7606/0 0012/0 
10 0233/0 0157/0 0163/0 7188/1 0113/0 8057/0 0029/0 
11 0232/0 0141/0 0035/0 1967/3 0006/0 3688/7 0013/0 
12 0832/0 0268/0 0986/0 9598/4 0001/0 1019/7 0115/0 
13 0355/0 0599/0 1391/0 4903/11 0014/0 1677/7 0114/0 
14 0336/0 0897/0 0746/0 3366/6 0001/0 5170/8 0106/0 
15 1697/0 0975/0 1116/0 3731/1 0001/0 3696/0 0120/0 
16 1413/1 0062/0 0404/0 7589/1 0001/0 0312/0 0108/0 
17 4240/0 0319/0 0060/0 2310/0 0001/0 3682/0 0052/0 
18 0815/0 0455/0 1702/0 0690/9 0022/0 3368/5 0185/0 
19 0475/0 0390/0 2539/0 8557/10 0001/0 7127/6 0220/0 
20 0132/0 0116/0 2276/2 9146/3 0027/0 0188/0 0067/0 

 0114/0 ميانگين
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 جزئي مورد مطالعههای سهسامانهدست آمده در به NRTLکنش دوتايي مدل پارامترهای برهم -7جدول 
 مرجع 12A  21A  13A  31A  23A  32A     RMSD litRMSD سامانه

1 2/1740 6/2479 9/4894 1/1372 8/2311 7/443 2522/0 3860/0 4323/0 0009/0 0040/0 [2] 
2 1/3539 4/2527 9/930 3/1124 9/2414 3/388 4740/0 4089/0 3583/0 0015/0 0163/0 [2] 
3 5/492 1/2693 2/449 3/499 5/1475 31/48- 4075/0 3066/0 3172/0 0024/0 0140/0 [2] 
4 0/1092 2/1942 5/1114 9/1275 2/1031 6/571 3952/0 4301/0 4248/0 0013/0 0144/0 [2] 
5 9/687 8/3132 54/93 8/634 8/733 9/526 2926/0 2737/0 3395/0 0017/0 0135/0 [24] 
6 3/3957 0/2944 8/383 3/3863 8/1294 2/1000 3811/0 2947/0 4155/0 0048/0 0127/0 [24] 
7 5/1183 5/2500 5/2235 3/688 9/1717 8/102- 3006/0 3175/0 2584/0 0002/0 0099/0 [24] 
8 8/1423 0/2084 1/2316 8/1149 0/1453 2/2815 3411/0 3740/0 3431/0 0003/0 0196/0 [24] 
9 6/2028 3/1671 5/4976 2/155- 6/612 1/928 2444/0 4681/0 7106/0 0062/0 0400/0 [25] 
10 1/1321 8/2434 5/716 7/1440 5/1720 3/1505 4127/0 3834/0 4104/0 0003/0 0136/0 [26] 
11 9/1531 6/1641 0/1257 5/4538 3/1081 8/1247 3742/0 4616/0 2446/0 0022/0 0070/0 [26] 
12 8/1369 9/1600 7/2356 8/1174 1/2653 0/219- 3275/0 2861/0 3022/0 0004/0 0044/0 [27] 
13 3/1250 2/1656 8/2042 9/188 0/548 4/4876 3704/0 4641/0 3301/0 0006/0 0044/0 [27] 
14 8/1409 9/1706 2/2178 8/854 1/3831 9/167- 3790/0 2695/0 4066/0 0007/0 0044/0 [27] 
15 9/549 7/2464 2/675 59/91 5/873 1/197- 4404/0 3103/0 4460/0 0018/0 0091/0 [28] 
16 4/1179 2/1947 8/796 5/910 2/330 5/4168 4139/0 3539/0 3242/0 0007/0 0091/0 [29] 
17 9/1135 3/1797 45/2 0/2647 9/962 6/4820 4098/0 3977/0 4243/0 0022/0 0171/0 [29] 
18 7/1095 2/3978 3/1480 4749/1 0/4685 9/2659 4629/0 2049/0 4673/0 0005/0 0167/0 [30] 
19 0/1251 2/2431 3/2229 37/38- 8/634 2/338 3521/0 3142/0 2925/0 0004/0 0051/0 [30] 
20 1/229 7/4230 6/188 6/571 4/754 4/4860 3620/0 2373/0 3791/0 0027/0  [30] 

  0124/0 0016/0 ميانگين
 

 جزئي مورد مطالعهسههای سامانهدست آمده در به UNIQUACکنش دوتايي مدل پارامترهای برهم -8جدول 

 مرجع 12A  21A  13A  31A  23A  32A  RMSD litRMSD سامانه

1 6/509- 2/77 1/388 0/327 5/1041 3/52- 0012/0 0031/0 [2] 
2 4/450 0/314 4/4464 0/95- 0/1047 0/1327 0012/0 0097/0 [2] 
3 4/68 6/122 4/117 7/12 9/4472 2/88 0013/0 0228/0 [2] 
4 86/44- 09/114 48/544 25/105- 25/562 48/232 0039/0 0078/0 [2] 
5 5/4405 9/68 5/243 5/141 5/656 8/4471 0057/0 0184/0 [24] 
6 4/1229 6/174 1/65- 4/45- 1/690 0/4473 0034/0 0134/0 [24] 
7 3/347 3/2612 6/48- 2/2186 1/347 9/191- 0011/0 0227/0 [24] 
8 24/65 2/206 9/165 9/482 8/664 9/303- 0005/0 0309/0 [24] 
9 5/25 4/10- 0/267 9/326- 1/1064 0/4473 0114/0 0336/0 [25] 
10 7/66 9/392- 5/152 0/1491- 2/4771 8/120- 0056/0 0219/0 [26] 
11 6/127 9/406 1/125 2/4771 3/4789 1/408- 0033/0  [26] 
12 8/64- 0/59 7/1774 7/4657 8/2367 0/1089- 0017/0 0124/0 [27] 
13 2/470 0/4623 4/131- 8/3820 8/279 1/211- 0089/0 0124/0 [27] 
14 24/71 51/19 6/227 2/476 3/750 0/243- 0028/0 0124/0 [27] 
15 3/191- 3/149 4/976 9/313- 5/885 1/4380 0028/0 0169/0 [28] 
16 1/233- 2/136 3/1120 8/339- 8/972 0/4623 0035/0 0169/0 [29] 
17 7/167 9/116 48/26 8/190- 5/533 6/325 0008/0 0253/0 [29] 
18 2/76- 0/4632 7/4657 4/211- 1/479 2/362 0029/0 0298/0 [30] 
19 7/145 3/102 24/60 8/245- 9/724 7/440 0008/0 0259/0 [30] 
20 1/229- 3/12 2/4611 1/156 6/859 9/23- 0054/0 0070/0 [30] 

  0181/0 0034/0 ميانگين
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 )ب(  )الف(

از  12و )ب( شماره  9)الف( شماره سه جزئي  سامانه یراهای ترموديناميکي بط مدلتوس شدهتعيينو  آزمايشگاهي یهاداده LLEخطوط رابط نمودار مثلثي  -2شکل 
 .UNIQUAC( ○و ) NRTL( ◇( ويلسون، )□، )پارامتری-3مارگولس ( ∆)،  پارامتری-2آبي( مارگولس  ●های آزمايشگاهي، )مشکي( داده ●: )(3جدول )

 

  
 )ب( )الف(

  12و )ب( شماره  9)الف( شماره سه جزئي  سامانه یراهای ترموديناميکي بط مدلتوس شدهتعيينو  آزمايشگاهي یهاداده نمودار فاکتور انتخاب پذيری -3شکل 
 .UNIQUAC( ∆)و  NRTL( ◇ويلسون، )( ▲)، پارامتری-3( مارگولس □،  )پارامتری-2( مارگولس ○های آزمايشگاهي، )( داده●: )(3از جدول )

 

و بدون نياز به حدس انتخاب طبيعی و تصادفی جمعيت  رمبتنی ب
ها آن RMSD ها وکنش مدلپارامترهای برهمانجام شد. اوليه، 

 RMSD ميانگين هایهها گزارش شده است. نتيجسامانهبرای این 

 0041/0،  0294/0 یادشدههای خط رابط به ترتيب مدل 126برای 
 دست آمدهبه هایه. نتيجشده است 0034/0و  0016/0،  0114/0 ،

رابط برای این  و خط یفاز یرفتارهابينی دقت پيشدهد نشان می

 > NRTL < UNIQUAC ها به ترتيبمدل ها توسطسامانه

. است پارامتری-2مارگولس  >ویلسون  > پارامتری-3مارگولس 
که دقت  پارامتری-2مارگولس جز به هاسامانهسازی این در مدل

 ميانگيننسبت خوبی دارد. بهها دقت مدل دیگرتری دارد کم

RMSD  یهادر مدل های مورد مطالعهسامانهذکر شده در NRTL  
 0016/0به  0181/0و  0124/0ها از ترتيب مدلبه UNIQUAC و
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 یتمالگورروش  دهدمینشان  هاهبهبود یافتند و نتيج 0034/0و 
 یسهدر مقا تراعتمادقابل تر ودقيق روش یک هاذرهتوده  سازیينهبه

  .است هاهمقالگزارش شده در  یسنت یهاروش ایربا س

 

 
 

 1399/  10/  15 : پذیرش تاریخ   ؛  1399/  06/  12 : دریافت اریخت
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