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آل  ها در محلول باعث رفتار غير ايده هيدروژني قوي هستند. از طرفي حضور يون هاي  هاي آب داراي پيوند مولكول   :چكيده

گيرند، يك سامانه دوفازي با نيروهاي  شود. هنگامي كه آب و نمك در تعادل با گازي مانند دي اكسيد كربن قرار مي آب مي 

اراي نمك سديم كلريد و گاز دي  دهند. در اين پژوهش، هدف آن است كه تعادل آب د پيچيده بين ملكولي را تشكيل مي 

انجام شده    ePC-SAFTتعادل ترموديناميكي اين سامانه با استفاده از معادله حالت    سازي مدل شود.    سازي مدل اكسيد كربن،  

هاي  باشد. حضور نيرو و تئوري دباي هوكل مي   PC-SAFTاست. معادله حالت الكتروليتي ارايه شده، تركيبي از معادله حالت  

هاي الكترواستاتيكي توسط تئوري دباي  و نيرو   PC-SAFTكولي دافعه، پراكندگي و تجمعي توسط معادله حالت  بين مول 

بيني معادله حالت  سازي اين معادله صحت سنجي شده است و قابليت پيش شوند. در اين پژوهش، ابتدا پياده هوكل محاسبه مي 

ePC-SAFT   براي  بررسي قرار گرفته است. سپس پيش خالص غيرتجمعي و تجمعي، مورد    براي سامانه بيني رفتار فازي 

دي اكسيد كربن انجام شده است. در انتها،  - نمك  - دي اكسيد كربن و سامانه سه جزئي آب  - نمك، آب - هاي آب سامانه 

اكسيد    دي - دي اكسيد كربن در سامانه آب   - هاي تجربي از منابع معتبر، برازش پارامتر اندركنش دوتايي آب با توجه به داده 

هاي آزمايشگاهي را براي محلول  نمك صورت گرفته است. معادله حالت ذكر شده، داده   - دي اكسيد كربن - كربن و آب 

هاي آزمايشگاهي فشار  بيني نموده است، كه درصد انحراف نسبي ميانگين از داده الكتروليت مورد نظر با دقت مناسبي پيش 

دست آمده است. در اين پژوهش مشاهده  ، به ١٤/ ٦١و    ٢١/ ٤٦  ، به ترتيب برابر با ijkو با تنظيم    ijkبخار اشباع بدون تنظيم پارامتر  

    دي اكسيد كربن دارد.   - ها در محلول، تاثير كمي بر اندركنش دوتايي آب شد كه حضور يون 

  

  تعادل دوفازي، نمك كلريد سديم  سازي مدل ،  ePC-SAFTكربن،  اكسيد هاي الكتروليت، دي محلول   واژگان كليدي: 

  
KEYWORDS: Electrolyte Solutions, Carbon Dioxide, ePC-SAFT, Two-Phase Equilibrium modeling, 

Sodium chloride salt. 
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هاي  توان به نيروگاه ترين منابع منتشركننده دي اكسيد كربن مي از مهم 
واحد  همچنين  فسيلي،  سوخت  با  و  برق  پتروشيمي  بزرگ  هاي 

هاي فولاد و آلومينيوم نام برد. در بسياري از موارد، بايد دي  ه كارخان 
بخش  اين  توسط  توليدي  كربن  گاز اكسيد  ساير  از  خروجي  ها  هاي 
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زير  سازندهاي  به  و  روش    جداسازي شود  تزريق شود. ايجاد  زميني 
انجام   براي  محيطي  زيست  ملاحظات  بر  منطبق  و  دقيق  و  علمي 

هاي زيرزميني، مستلزم  ، به لايه گوناگون جذب و تزريق   ي ها مرحله 
  باشد.  هاي ترموديناميكي دي اكسيد كربن مي درك بهتر ويژگي 

گاز غلظت  گلخانهتثبيت  كربنهاي  ويژه  به  در  دياي،  اكسيد 
فسيلي مانند استفاده توان با استفاده از منابع انرژي غيراتمسفر را مي

كنترل كرد. با اين وجود، هاي باد، خورشيدي و زيست توده  از انرژي
انرژيهزينه اين  بالاي  دسترس هاي  در  و  فراواني  و همچنين  ها 

از چنين  بودن سوخت استفاده  افتادن  به تاخير  باعث  هاي فسيلي، 
دوستانرژي كه  استمي  زيستمحيطدار  هايي  شده  . ]٢[   باشند، 

هاي به حداقل رساندن ميزان غلظت دي اكسيد كربن يكي از راه
باشد.  سازي آن ميدر اتمسفر، استفاده از تكنولوژي جذب و ذخيره 

واحد  در  جذب  از  پس  كربن  اكسيد  شامل دي  كه  صنعتي  هاي 
هاي گوناگوني از جمله جذب پسااحتراقي، جذب پيش احتراقي  روش 

هاي ذخيره سازي منتقل  باشد، به محلسوخت مي  -و جذب اكسيژن
سازي دي اكسيد  هاي زمين شناسي براي ذخيره. ساختار]٣[  شودمي

لايه گاز،  و  نفت  شده  تخليه  مخازن  شامل  شور كربن  آب  هاي 
.  ]٥[  باشندقابل برداشت مي  سنگ غيرهاي ذغال زيرزميني و بستر

ظرفيتلايه شده  تخليه  مخازن  و  زيرزميني  شور  آب  و   هاي 
ذخيره منظور  به  را  بالايي  دارا گستردگي  كربن  اكسيد  دي  سازي 

هاي موجود در زير زمين داراي سيال شوري باشند. برخي از لايهمي
مصرفمي براي  كه  كشاورزي  باشند  و  آشاميدن  همچون  هاي 

ها بخشي از مخازن نفت و گاز  باشند. در واقع اين لايهمناسب نمي
ويژگي از  هاي آب ها را در بردارند. لايهآن  يها هستند و بسياري 

اي در سرتاسر دنيا وجود دارند. ميزان شور زيرزميني به طور گسترده
گرم بر ليتر نيز   ١٠گرم بر ليتر تا ها از چند ميليشور بودن اين لايه

رسد و هر چه عمق لايه افزايش يابد، ميزان شوري سيال آن نيز  مي
ها را آب  . به اصطلاح، سيال شور درون اين لايه]٦[  يابدافزايش مي

مي شده سازندي  حل  املاح  و  جامدها  داراي  سازند،  آب  نامند. 
باشد. در واقع، آب سازند يك محلول الكتروليت قوي بوده كه  مي

نمك  آنهاي  داراي  از  يكي  است كه  گوناگوني  ها، سديم  غيرآلي 
مي آب ]٧[   باشدكلريد  در  محلول  غيرآلي  هاي  نمك  ميزان   .

.  ]٨[ هاي حجمي تعادلي آب سازندي موثر استسازندي، بر ويژگي
 

1 Planche and Renon  
2 Clarke and Bishnoi 
3 Raatschen 
4 Furst and Renon 
5 Myers and Sandler 

اي دارند. از  هاي الكتروليتي رفتار فازي بسيار پيچيدهچنين محلول
توانند همه شرايط  هاي تجربي و آزمايشگاهي، نمي جايي كه داده  آن

عمليات ذخيره سازي زيرزميني دي اكسيد كربن را پوشش دهند،  
سازي تئوري در اين زمينه ضروري است. در اين ميان، آگاهي مدل

مايع آب و نمك (معرف آب سازندي) و دي اكسيد    -از تعادل بخار
سامانه ساده شده آب سازندي يك  سازيمدلكربن ضروري است. 

يعني آب و نمك كلريد سديم در تعادل با دي اكسيد كربن به عنوان  
  باشد. پيچيده مي  سازيمدل قدم اول در جريان اين 

هاي الكتروليت، شامل موادي هستند كه به طور كامل  محلول 
تفكيك   آب  در  كم  مقدار  به  محلولشومييا  الكتروليت  ند.  هاي 

ها به دو دسته قوي و  جريان الكتريكي هستند. الكتروليترساناي  
تقسيم ميضعيف  حل  بندي  كامل  صورت  به  كه  موادي  شوند. 

دهند.  ند و رسانايي بالايي دارند، الكتروليت قوي تشكيل ميشومي
حل   جزيي  صورت  به  كه  ضعيف  شومي موادي  الكتروليت  ند، 

هاي الكترواستاتيكي  هاي الكتروليتي به دليل نيروشند. محلولبامي
هاي غيرالكتروليتي متفاوت  يوني، با محلول  يهابلند برد ميان ذره

ها شده است. آلي شديد اين محلولبوده و همين امر سبب غيرايده
هاي  هاي غيرالكتروليتي براي محلولبه طوري كه استفاده از مدل

مدل اين  در  چشمگيري  اصلاحات  مستلزم  ميالكتروليتي   باشدها 
تلاش ]٩[ از  يكي  بردن  .  بكار  براي  مقدماتي  در    EOSهاي 

صورت گرفت. در اين    ١هاي الكتروليت توسط پلانچ و رنون محلول 
آن نظريهكار،  از  محلول  MSA ها  مدل  دادن  نشان  هاي  براي 

كردند استفاده  بر ]١٠[  الكتروليت  مطالعه  چندين  اين،  بر  علاوه   .
 ٣راتشن ،  ]١١[  ٢بيشنويو    كلارك هاي مكعبي توسط  EOSاساس 

سوريد و    ]١٤[  ٥سندلرو    ماير  ]١٣[  ٤و رنون   فارست،  ]١٢[  همكارانو  
 انجام شده است.  ]١٥[ ٦ويتسونو 

هاي گوناگوني در زمينه بررسي تعادل آب و  همچنين، پژوهش
دارد.   وجود  كربن  اكسيد  سال  همكاران  و    ٧  والتزدي   ٢٠٠٤در 

استاتيكيميلادي دستگاه  يك  از  استفاده  با  داده-،  هاي تحليلي، 
هاي بازه وسيعي از دمامايع آب و دي اكسيد كربن در    -تعادلي بخار

كردند. همچنين    گيرياندازهمگاپاسكال را    ٨گوناگون و فشار بالا تا  
ترموديناميكي شامل   گوناگون  مدل  با   8PR  ،PRسه  تركيب شده 

وانگ اختلاط  هورون-قوانين  حالت   ٩ويدال -سندلر/  معادله  و 

6 Soreide and Whitson 
7 Valtz.etal 
8 Peng-Robinson 
9 Wong–Sandler/Huron-Vidal 

)١(  Planche and Renon      )٢(  Clarke and Bishnoi 
 )٣(  Raatschen      )٤(  Furst and Renon   
 )٥(  Myers and Sandler      )٦(  Soreide and Whitson 

)٧(  Valtz        )٨(  Peng-Robinson 
)٩(  Wong–Sandler/Huron-Vidal 
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SAFT-VR   مدل براي  را  مربعي،  چاه  پتانسيل  پايه  سازي بر 
هاي آب به كار بردند و داده  -ترموديناميكي سامانه دي اكسيد كربن

سازي، مطابقت  حلاليت گاز دي اكسيد كربن در هر سه روش مدل
  ٢٠٠٤در سال  همكارانو  ١پاپا. ]١٦[ خوبي با روش تجربي داشتند

از سه مدل  ،  ميلادي با استفاده  را  حلاليت دي اكسيد كربن در آب 
هاي ترموديناميكي بكار  گوناگون بررسي كردند. مدل  ترموديناميكي 

رفته عبارتند از: معادله حالت پنگ رابينسون تركيب شده با قوانين  
با قوانين اختلاط   رابينسون تركيب شده  پنگ  اختلاط واندروالس، 

حالت    ٢جهاني  معادله  حالت  PR-CPAو  معادله   .PR-CPA    عملكرد
   . ]١٧[   ليت دي اكسيد كربن در آب داشته است بهتري براي محاسبه حلا 

انحلال دي اكسيد كربن    سازي مدل ها در زمينه بررسي و  پژوهش 
 ٢٠٠٢در سال    همكاران و    ٣كيپه  ها زياد نيست.در آب داراي نمك 

كربن در محلول الكتروليت قوي ميلادي  ، حلاليت گاز دي اكسيد 
و روش   PSRKشامل نمك سديم كلريد را با استفاده از معادله حالت  

LIFAC   پيش ويژگي براي  محاسبه بيني  سامانه،  الكتروليتي  هاي 
استاتيك دستگاه  يك  از  استفاده  با  همچنين  هاي داده   ٤نمودند. 

در آب و   را  اكسيد كربن  محلول سديم كلريد در بازه حلاليت دي 
 گيرياندازه مگاپاسكال    ١٠كلوين و بازه فشاري تا    ٣١٣-٣٩٣دمايي  

دست ) را براي اين سامانه به P-xدما (هاي تعادلي هم كردند و نمودار
نتيجه  كه  گرفتند  نتيجه  درنهايت  از به   ي هاآوردند.  آمده  دست 

در  احمدي  .  ]١٨[  تجربي مطابقت خوبي دارند   ي هاسازي با نتيجه مدل 
، با استفاده از يك روش آزمايشگاهي فشار بالا، ميلادي  ٢٠١٨سال  

هاي گوناگون  هاي داراي نمكحلاليت دي اكسيد كربن را در محلول 
 كلوين   ٤٢٤- ٣٠٠  هاي گرم بر ليتر) در دما ميلي   ٨٠٠٠٠(درجه شوري=  

فشار تا  و  بالا  براي    گيري اندازه مگاپاسكال    ٤١هاي  است.  نموده 
ها و روش آزمايشگاهي بكارگرفته شده، او حلاليت اطمينان از نتيجه 

دي اكسيد كربن در سامانه مورد نظر در همان دما و فشار آزمايشگاهي 
  . ]١٩[  مورد بررسي قرار داد   sCPA-EOSبا استفاده از مدل 

به دليل شرايط خاص عملياتي و الكتروليت بودن سامانه گاز 
آب   و  كربن  اكسيد  پيش دي  براي  نمك،  ويژگي و  هاي بيني 

باشد. تري مي ترموديناميكي سامانه، نيازمند مدل پيشرفته و دقيق 
بين هاي الكتروليت به دليل وجود نيرو زيرا محلول  بلند برد  هاي 

ها دارند. تري نسبت به ساير محلول آل هايشان، رفتار غيرايدهيون 
اده بايد بتوانند، اثر ترموديناميكي مورد استف  ي ها در نتيجه معادله 

سامانه  در  فازي  تعادلات  بر  را  الكترواستاتيكي  هاي نيروهاي 
 

1 Pappa 
2 universal mixing rules 

بيني تعادلات فازي الكتروليتي در نظر بگيرند. بدين ترتيب، پيش 
نيرو الكتروليت  محاسبه  مستلزم  كوتاه ها  برد  مولكولي  بين  هاي 
نيرو  نيرو نظير  و همچنين  دافعه  بين مولكولي هاي جاذبه و  هاي 

هاي انرژي حالت يا مدل   ي ها باشد. معادله د بلند اجزاي يوني مي بر 
پيش  براي  اضافي  گيبس  براي آزاد  ترموديناميكي  تعادلات  بيني 

مي نيرو  بكار  برد،  كوتاه  مولكولي  بين  محاسبه هاي  براي  روند. 
) يا D-Hهوكل (   -هاي بين مولكولي بلند برد از تئوري دباي نيرو 

 يها شود. اخيرا، معادله استفاده مي   ) MSAتقريب كروي متوسط ( 
پيش  زمينه  در  آماري،  ويژگي حالت  سامانه بيني  فازي  هاي هاي 

كرده  پيدا  وسيعي  كاربرد  هاي الكتروليت،  نسخه  از  يكي  اند. 
آماري كه با اقبال زيادي هم روبه رو شده است، معادله   ي ها معادله 

بنا   ) است. در اين پژوهش ePC-SAFTپي سي سفت الكتروليت ( 
ويژگي  قوي  حالت  معادله  اين  كمك  به  تا  و  است  تعادلي  هاي 

 سازي مدلهاي تعادلي آب نمك و دي اكسيد كربن  حجمي سامانه 
معرفي شده  ePC-SAFTشود. در اين مقاله، در ابتدا معادله حالت 

شود. است. سپس روش حل تعادلي معادله حالت ذكر شده بيان مي 
ها و تنظيم ضريب برهمكنش تر سنجي پارام در ادامه، روش صحت 

گيري دوتايي اجزاء توضيح داده شده است. سرانجام، بحث و نتيجه 
  پژوهش بيان شده است.   ي ها پيرامون موضوع مطرح شده و نتيجه 

  
 ePC-SAFTمعادله حالت 

هاي مكانيك آماري تئوري ، از روش SAFTحالت  ي ها معادله 
مي  سال اغتشاش  در  كه  مدل باشند  در  اخير،  كاربرد هاي  سازي 

كرده گسترده  پيدا  بار  اي  اولين  - ١٩٨٩(   همكاران و    چاپمن اند. 
هاي ) معادله حالتي را توسعه دادند كه براي مولكول ميلادي   ١٩٩٠

زنجيره و  پيوند كروي  تشكيل  براي  مكان  چند  يا  يك  با  اي 
معادله  ايجاد  زيربناي  مدل،  اين  است.  استفاده  قابل  هيدروژني 

و    SAFTحالت   ورتهايم  تئوري  تعميم  و  بسط  از  واقع  در  شد. 
مولكول ساده  تجمع  كه  سيالاتي  براي  آن  واسطه سازي  به  ها 

آن در  مولكولي  بين  مي نيروهاي  اتفاق  اين معادله  ها    حالت افتد، 
، SAFTحالت خانواده    ي ها . از انواع معادله ]٢١،٢٠[   به وجود آمد 

حالت   بار مي   PC-SAFTمعادله  اولين  حالت  معادله  اين  باشد. 
ارايه شد. اين ميلادي    ٢٠٠١در سال    سادوسكي   و   گراس  توسط 

پيش به  قادر  حالت  ويژگي معادله  ترموديناميكي بيني  هاي 
بخا  فشار  دانسيته،  چون،  مي گوناگوني  فعاليت  ضريب  و ر،  باشد 

3 Kiepe 
4 Static apparatus 

)١(  Pappa      )٢(  universal mixing rules 
 )٣(  Kiepe      )٤(  Static apparatus 
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اين ويژگي قابليت پيش  ها را در بازه وسيعي از دما و فشار، بيني 
. در اين معادله، براي محاسبه ]٢٢[   براي سيالت گوناگون را دارد

از  نيرو  كوتاه  برد  مولكولي  بين  حالت هاي    PC-SAFT  معادله 
توسط   شده  سال    سادوسكي و    گراسارايه  ميلادي   ٢٠٠١در 

آن  دليل  به  و  است  شده  معادله   استفاده  اين  در  حضور كه  ها 
محاسبه يون  براي  است،  نشده  لحاظ  الكتريكي  بار  داراي  هاي 

 نيروي الكترواستاتيكي، تئوري دباي هوكل در نظر گرفته شده است.
تن پارامتر  قابل  حالت  هاي  معادله  در  نياز  مورد   PC-SAFTظيم 

بخش  تعداد  بخش شامل  قطر  حجم ها،  پراكندگي،  انرژي  ها، 
مي  تجمعي  انرژي  و  انرژي تجمعي  و  حجم  پارامتر  دو  باشند. 

مولكول  كه  زماني  هيدروژني تجمعي،  پيوند  تشكيل  به  قادر  ها 
مي  قرار  استفاده  مورد  موارد مهم هستند،  پژوهش  اين  در  گيرند. 

د و براي مابقي جزييات به مراجع ذكر شده شو مي ن معادله بيان  اي 
نيرو ]٢٢[   دشو مي ارجاع   به علت تمام  آزاد  هاي . انرژي هلمهوتز 

  شود: ، به صورت زير بيان مي ePC-SAFTبين مولكولي در معادله حالت  
)١ (  𝑎௥௘௦ = 𝑎௛௖ + 𝑎ௗ௜௦௣(𝑚) + 𝑎௔௦௦௢௖ + 𝑎௘௟௘௖ 

باقيa୰ୣୱكه   انرژي هلمهوتز  زنجيره  a୦ୡمانده،  ،  ، انرژي هلمهوتز 
سخت،   پراكندگي،  aୢ୧ୱ୮كره  هلمهوتز  انرژي   ،aୟୱୱ୭ୡ  انرژي  ،

هاي برد بلند ، انرژي هلمهوتز به علت نيروaୣ୪ୣୡهلمهوتز تجمعي و  
انرژي هلمهوتز زنجيره متشكل از كرات باشد.  الكترواستاتيكي مي

اي كرات صلب  هاي بين مولكولي دافعهدست آمده از نيروصلب به
  باشد:و تشكيل زنجيره مي

)٢ (  ã௛௖ = 𝑚ഥ ã௛௦ − ෍ 𝑥௜(𝑚௜ − 1)𝑙𝑛𝑔௜௜
௛௦(𝜎௜௜)

௜

 

ã௛௦    انرژي آزاد هلمهوتز براي كرات صلب و𝑔   تابع توزيع شعاعي
  شد. با مي 

)٣ (  
ã௛௦ =

𝐴௛௦

𝑁௦𝑘𝑇
=

1

𝜉଴

ቈ
3𝜉ଵ𝜉ଶ

(1 − 𝜉ଷ)
+

𝜉ଶ
ଷ

𝜉ଷ(1 − 𝜉ଷ)ଶ

+ ቆ
𝜉ଶ

ଷ

𝜉ଷ
ଶ − 𝜉଴ቇ ln(1 − 𝜉ଷ)቉ 

)٤ (  
g௜௝

௛௦ =
1

(1 − 𝜉ଷ)
+ ቆ

𝑑௜𝑑௝

𝑑௜+𝑑௝
ቇ ∗

3𝜉ଶ

(1 − 𝜉ଷ)

+ ቆ
𝑑௜𝑑௝

𝑑௜+𝑑௝
ቇ

ଶ

∗
2𝜉ଶ

ଶ

(1 − 𝜉ଷ)ଷ
 

دما  وابستگي قطر بخش زنجير به  دهنده  تشكيل  هاي كروي 
  شود.به صورت زير بيان مي iبراي جزء 

)٥ (  𝑑௜ = 𝜎௜ ൤1 − 0.12 exp ൬−
3𝜖௜

𝑘𝑇
൰൨ 

هاي جاذبه) در قالب هاي بين مولكولي پراكندگي (سهم نيرونيرو
  شود.انرژي آزاد هلمهوتز به صورت زير بيان مي

 )٦ (  𝑎෤ୢ୧ୱ୮ = −2πρIଵ(η, 𝑚ഥ)mଶϵσଷതതതതതതതത

− πρ𝑚ഥIଶ(η, m)mଶϵଶσଷതതതതതതതതതത 
  جملات اين معادله خواهند شد: كه 

)٧ (  𝜂 = 𝜉ଷ 

)٨ (  mଶϵσଷതതതതതതതത = ෍ ෍ 𝑥௜𝑥௝𝑚௜𝑚௝

௝௜

ቀ
ϵ௜௝

𝑘𝑇
ቁ 𝜎௜௝

ଷ  

)٩ (  mଶϵଶσଷതതതതതതതതതത = ෍ ෍ 𝑥௜𝑥௝𝑚௜𝑚௝

௝௜

ቀ
ε௜௝

kT
ቁ

ଶ

σ௜௝
ଷ  

)١٠ (  σ௜௝ =
1

2
(𝜎௜ + 𝜎௝) 

)١١ (  ϵ୧୨ = ඥϵ୧ϵ୨(1 − k୧୨) 
، ضريب برهمكنش دوتايي در مخلوط، بين جزء  ijkدر عبارات بالا،  

i    وj  سازيبهينهباشد كه در اين مقاله با استفاده از الگوريتم  مي  ،
شده تعاريف  برازش  براي  معادله  Iଶو    Iଵاند.  اين  مرجع    ]٢٢[  به 

استفاده از تئوري ورتهايم انرژي هلمهوتز تجمعي به   بامراجعه شود.  
 شود:صورت زير بيان مي

 )١٢ (  𝑎෤௔௦௦௢௖ = ෍[𝑥௜[෍ ቈln 𝑋஺೔ −
𝑋஺೔

2
቉ +

1

2
𝑀௜]

஺೔௜

 

سايت𝑀௜كه   تعداد  مولكول  ،  در  تجمعي  و  مي  iهاي  ، 𝑋஺೔باشد 
 اند: پيوند تشكيل نداده  𝐴௜هايي است كه در سايت  كسري از مولكول

 )١٣ (  𝑋஺೔ = ቎1 + ෍ ෍ 𝜌௝𝑋஻ೕΔ஺೔஻ೕ

஻ೕ௝

቏

ିଵ

 

)١٤ (  Δ஺೔஻ೕ = 𝑔௜௝൫𝑑௜௝൯
௦௘௚

ቈexp ቆ
𝜖஺೔஻ೕ

𝑘஻𝑇
ቇ − 1቉ (𝜎௜௝

ଷ 𝜅஺೔஻ೕ) 

، حجم 𝜅஺೔஻ೕ، قدرت و طول تجمعي، Δ஺೔஻ೕهاي فوق، كه در معادله 
و   ఢتجمعي 

ಲ೔ಳೕ

௞ಳ்
را   تجمعي  انرژي  مي ،  مقاله، نشان  اين  در  دهند. 

هوكل   - نيروهاي الكترواستاتيكي برد بلند با استفاده از تئوري دباي
هاي الكترواستاتيكي  سازي نيرو د. اولين تئوري در مدل شو مي   محاسبه 

هوكل توسعه داده شد. در اين تئوري،    - بين اجزاي باردار توسط دباي 
الكتروليت لحلال آب به عنوان يك محيط پيوسته، در محلو  هاي 

هاي آب، بسيار رقيق در نظر گرفته شده است. چون مقدار مولكول 
يون بيش  كل  تعداد  از  مي تر  امكان ها  فرض  اين  است. باشند،  پذير 
ها از يكديگر كنند كه فاصله آنها به عنوان كرات سخت عمل مي يون 
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باردار   ي هاباشد. ذره است، كه اين مقدار برابر با قطر يون مي   iaبرابر با  
ها) در اين محيط پيوسته، با يك ثابت دي الكتريك يكنواخت (يون 

و سرانجام شود  حضور دارند. اين تئوري از حل معادله پوآسون آغاز مي 
 :]٢٣[   كند انرژي آزاد هلمهوتز را به صورت زير بيان مي 

)١٥ (  

𝑎௘௟௘௖

𝑘𝑇
= −

1

4𝜋𝜖𝑘𝑇
෍

𝑥௜𝑞௜
ଶ

3
௜

∗ 𝜅 ൤
3

2
+ ln(1 + 𝜅𝑎௜) − 2(1 + 𝜅𝑎௜)

+
1

2
(1 + 𝜅𝑎௜)

ଶ൨ 

)١٦ (  𝑎௘௟௘௖

𝑘𝑇
= −

−𝐹ଶ

4𝜋𝑁஺௏𝑅𝑇𝜀
෍

𝑛௜𝑍௜
ଶ

3
𝜅𝜒௜

௜

 

)١٧ (  
𝜒௜ =

3

(𝜅𝑎௜)
ଷ

൤
3

2
+ ln(1 + 𝜅𝑎௜) − 2(1 + 𝜅𝑎௜)

+
1

2
(1 + 𝜅𝑎௜)

ଶ൨ 

)١٨ (  𝜅 = ඨ
𝑁𝐴𝑉

𝐾𝐵𝑇𝜀
∗ ෍ 𝑞

𝑖
2𝑐𝑖

𝑖

= ඨ
𝜌𝑁𝑒2

𝐾𝐵𝑇𝜀
∗ ෍ 𝑍𝑖

2𝑥𝑖

𝑖

 

)١٩ (  𝐹 = 𝑒. 𝑁஺ 

)٢٠ (  𝑞௜ = 𝑍௜𝑒 

)٢١ (  𝑐௜ =
𝑛௜

𝑉
 

باشند.  ، ثابت گازها ميR، ثابت فارادي،  i  ،Fجزء مولي يون    𝑥௜كه  
e  دهنده بار الكترون است.  نشانAi    برابر قطر هر يون است، وZi  ،

qi  ،Ci    وρN  دهنده تعداد بار يون، بار يون، غلظت  به ترتيب، نشان
مي سامانه  دانسيته  و  و    Vباشند.  مولي  ، niنمايانگر حجم سامانه 

پذيري دباي  ، طول گزينش𝜅دهد.  را نشان مي  iهاي جزء  تعداد مول
مي نشان  را  بازه  هوكل  كننده  تعيين  خاصيت  اين  واقع  در  دهد. 

هاي يوني (ضخامت موثر يك ابر يوني) است. خارج از نشمكبره
  هاي الكترواستاتيكي قابل چشم پوشي هستند. اين طول، برهمكنش

توانايي يك محيط براي حل شدن يك تركيب يوني به ثابت دي  
الكتريك به كار رفته  آن محيط وابسته است. ثابت دي  rεالكتريك  

  : ]٢٤[ در اين پژوهش، از معادله فلورينو ناسمنتو استفاده شده است
)٢٢ (  EPS = EPSଵ଴଴଴ + Cln((B + P)/(B + 1000)) 

، ثابت دي  EPSଵ଴଴଴، ثابت دي الكتريك،  bar  ،(EPS، فشار (pكه  
هاي وابسته پارامتر  𝐵  ،𝐶باشد. ثوابت  بار مي  ١٠٠٠الكتريك در فشار  

  باشند.به دما (كلوين) مي

)٢٣ (  EPS1000=U1 exp(U2T+U3T2)  ;U1=3.4279E(02) , 
U2=-5.0866E(-03) , U3=9.4690E(-07) 

)٢٤ (  
C = Uସ +

Uହ

U଺ + T
   ; Uସ = −2.0525 , Uହ

= 3.1159E(03) , U଺

= −1.8289E(02) 

)٢٥ (  B = U଻ +
U଼

T
+ UଽT  ; U଻ = −8.0325E(03) , U଼

= 4.21452E(06) , Uଽ = 2.1417 
هاي  هاي نشان داده شده در معادله در يك بازه وسيعي از دادهپارامتر

داده شامل  شدهتجربي  بهينه  بالا،  دماي  تراكم  هاي  ضريب  اند. 
آل، كرات صلب  هايي از گاز ايدهورت سهم تواند به صپذيري هم مي

  هاي پراكندگي، تجمعي و الكترواستاتيكي بيان شود:و نيرو
)٢٦ (  Z = 1 + 𝑍௛௖ + 𝑍ௗ௜௦௣ + 𝑍௔௦௦௢௖ + 𝑍௘௟௘௖ 

  شود: ضريب تراكم پذيري زنجيره كره سخت به صورت زير بيان مي
)٢٧ (  𝑍௛௖ = 𝑚ഥ 𝑍௛௦ + 𝑍௖௛௔௜௡ 

با    ]٢٢[  تراكم پديري زنجير و پراكندگيجملات مربوط به ضريب  
جزييات در بيان شده است. ضريب تراكم پذيري تجمعي به صورت 

  شود:زير بيان مي

)٢٨ (  𝑍௔௦௦௢௖ = 𝜌 ෍ 𝑥௜ ෍ ൤
1

𝑋஺೔
−

1

2
൨

஺೔

𝛿𝑋஺೔

𝛿𝜌
௜

 

  هوكل نيز خواهد شد: -دبايسهم ضريب تراكم پذيري 

)٢٩ (  𝑍஽ିு = −
𝑁஺𝜅

24𝜋𝜀𝑅𝑇
෍ 𝑥௜𝑞௜

ଶ𝜒௜

௜

 

)٣٠ (  χ௜ =
3

(𝜅𝑎௜)
ଷ

[1 + 𝜅𝑎௜ −
1

1 + 𝜅𝑎௜

− 2 ln(1 + 𝜅𝑎௜)] 
  

 روش حل عددي 

تعادل فازي با استفاده از رويكرد معادله    ي ها اولين مرحله در محاسبه 
هاي چگالي است. براي محاسبه چگالي در فشار كل  حالت، يافتن ريشه 

سامانه، ابتدا بايد معادله را بر حسب چگالي كاهش يافته با استفاده از  
ها تا جايي حل نمود كه فشار محاسبه شده، برابر  الگوريتم تكرار محاسبه 
  : شود روش معادله زير تخمين زده مي   فشار سامانه شود كه از 

)٣١ (  𝜌 =
𝑃

𝑍𝑘𝑇
ቀ1010

𝑚

𝐴°
ቁ

3

 

، روند محاسبه چگالي توضيح داده  ١شكل  در فلوچارت داده شده در  
هاي ورودي سامانه، مقدارها درصد مولي اجزاي فاز  شده است. داده

 ي باشند. ابتدا يك حدس اوليه براي مقدارهامايع و دماي سامانه مي
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هاي تجربي يا داده  هايمعادلهفشار و ثوابت تعادلي اجزا با استفاده از  
  ePC-SAFTشود. به كمك معادله حالت  تجربي در نظر گرفته مي

پذيري    يمقدارها تراكم  ضريب  و  فوگاسيته  ضريب  و  فوگاسيته 
مي محاسبه  بخار  و  مايع  براي  فازهاي  مناسب  اوليه  حدس  شوند. 

و   ٠/ ٤هاي مايع و بخار به ترتيب برابر با  چگالي كاهش يافته در فاز
هاي ضريب تراكم پذيري و فشار بر حسب چگالي  است. مشتق   ١٠-١٠

شود. براي آپديت كردن چگالي كاهش يافته كاهش يافته محاسبه مي
شود. در نتيجه اگر پس از  رافسون كمك گرفته مي -از روش نيوتون 

با فش  تكرار، فشار داده شده براي سامانه  ار محاسبه شده برابر چند 
دست آمده، نتيجه شود، حلقه تكرار متوقف شده و آخرين چگالي به 

تواند از انرژي آزاد پذيري مي باشد. ضريب تراكم نهايي الگوريتم مي 
  دست آيد:ترموديناميكي زير به  هاي معادله هلمهوتز توسط  

)٣٢ (    𝑍 = 1 + 𝜂 ൬
𝛿ã௥௘௦

𝛿𝜂
൰

்,௫೔

 

حالت   معادله  كمك  با  مقدارهاePC-SAFTسپس  ضريب   ي، 
و مشتق   gگاسيته و ضريب تراكم پذيري محاسبه شده و تابع  وف

شود. توابع تشكيل  هاي سامانه تشكيل داده مي نسبت به متغير   gتابع  
هاي اجزا در فاز بخار و فاز مايع ، از برابري فوگاسيته gدهنده ماتريس  

به  تعادل  حالت  مي در  و دست  فشار  شامل  سامانه  مجهولات  آيند. 
دهند. را تشكيل مي   ξباشند كه ماتريس  مي   ثوابت تعادل   ي مقدارها

تعريف شده و بايد    Δξها در ماتريس  متغير  ي ميزان انحراف از مقدارها
تر شود تا الگوريتم بيان  مقدار آن از يك عدد بسيار كوچك، كوچك 

عددي شده همگرا شود. براي بروزرساني كردن مقدار فشار از روش  
رافسون استفاده كرده و هنگامي كه مقدار فشار محاسبه شده    - نيوتون 

با مقدار فشار تجربي داده شده برابر شود، حلقه تكرار الگوريتم ادامه  
  از   ln pاوليه  داشته است، تا فشار سامانه همگرا شود. براي حدس  

  شود.ها استفاده ميهاي تجربي فشار بخار موجود در مقاله داده 
روش مي  از  در توان  اوليه  حدس  محاسبه  براي  گوناگوني  هاي 

  هاست.ثوابت تعادل استفاده كرد. معادله تجربي ويلسون يكي از روش 

)٣٣ (    𝐾௜ =
𝑃௖೔

𝑃
𝑒𝑥𝑝 [5.37(1 + 𝜔௜)(1 −

𝑇௖೔

𝑇
) 

  شود:) تعيين مي٣٧فوگاسيته با معادله (
)٣٤ (    𝑓௜

௏ = 𝑦௜𝑃𝜑௜
௏    ,   𝑓௜

௅ = 𝑥௜𝑃𝜑௜
௅

 

مايع تعادل   فوگاسيته   -در  با  بخار  فاز  اجزاي  فوگاسيته  بخار 
  اجزاي فاز مايع با هم برابرند. با جايگذاري داريم: 

)٣٥ (    𝑦௜𝑃𝜑௜
௏ = 𝑥௜𝑃𝜑௜

௅      𝑜𝑟      𝐾 =
𝜑௜

௅

𝜑௜
௏  

  
  فلوچارت محاسبه چگالي  - ١شكل 

  

ثوابت تعادلي اجزاي مبادله شونده بين دو فاز و    مجهولات سامانه 
  فشار اشباع هستند. اگر از دو طرف، لگاريتم گرفته شود، خواهيم داشت: 

)٣٦ (    𝑙𝑛 𝐾௜ = 𝑙𝑛 𝜑௜
௟ − 𝑙𝑛 𝜑௜

௩
 

  باشد. علاوه يك مي ه  ها، به اندازه تعداد اجزاي سامانه بتعداد معادله

)٣٧ (    𝑔 =

⎣
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎡
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௩ − 𝑙𝑛 𝜑ଵ
௟

𝑙𝑛𝑘ଶ + 𝑙𝑛 𝜑ଶ
௩ − 𝑙𝑛 𝜑ଶ

௟

.

.

.

෍ 𝑧௜𝑘௜ − 1
⎦
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎤

= 0 

  مجهولات و متغيرها خواهند شد: 

)٣٨ (    𝜉 =

⎣
⎢
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  فلوچارت محاسبه فشار بخار - ٢شكل 

  
در سامانه دو جزئي آب و كربن دي اكسيد، سه معادله و سه متغير  

باشد. ماتريس ژاكوبين  معادله مي  نياز است.، نياز به دو متغير و دو
  براي اين مسئله خواهد شد:

)٣٩ (  
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 ) تكرار  𝛥𝜉مقدار خطا  رافسون در هر  نيوتن  گام  در هر  تغيير  يعني   (
  آيد: دست مي د. مقدار خطاي سامانه طبق معادله زير به شو مي بروزرساني  

)٤٠ (      𝛥𝜉 = −𝑗ିଵ. 𝑔 

در اين پژوهش پس از پيش بيني رفتار فازي سامانه هاي گوناگون  
برازش ضريب  پرداخته  به  اندركنش دوتايي  تابع هدف شومي ها  د. 

  باشد: ، به صورت زير ميijkتعريف شده براي تنظيم پارامتر 

)٤١ (    𝑂𝐹 = ෍(
𝑃௜,௖௔௟

௦௔௧ − 𝑃௜,௘௫௣
௦௔௧

𝑃௜,௘௫௣
௦௔௧

ே೛

௜ୀଵ

) 

حالت  رپا  يمقدارها  -   ١جدول   معادله  اجزاي    ePC-SAFTامترهاي 
  ]٢٥،٢٣،٢٢سامانه [ 

ϵఽ౟ా౟

୩ా
  (K) k୅౟୆౟  ϵ

୩ా
 (K) σ  (Å) m  ماده 

٧/٢٥٠٠  ٠٣٤٨٦٨/٠  ٥١/٣٦٦  ٠٠٠٧/٣  ٠٦٥٦/١  آب  
- - ٨٠٦٠/١١٩  ٦٢٦٢/١  يون سديم ١ 
- - ٦٦٠٤/٣٥٩  ٥٩٩١/٣  يون كلر ١ 
- - ١٥/٩٢  ٢٥٠٧/٣  ٣٠٩٧/١  دي اكسيد كربن  

  
داشتن  مستلزم  اجزاء  دوتايي  اندركنش  ضريب  برازش 

باشد. تابع هدف مايع مانند فشار بخار مي -هاي تعادلي بخارويژگي
مي  تعريف  معادله فوق  از يك حدس به صورت  استفاده  با  و  شود 

هدف  تابع  رساندن  حداقل  به  براي  مربوطه  پارامتر  منطقي،  اوليه 
مي از تنظيم  فوق،  هدف  تابع  رساندن  حداقل  به  براي  شود. 

  د. شومياستفاده  سازيبهينههاي الگوريتم
  

  گيريبحث و نتيجه 
آب ترموديناميكي  تعادل  محاسبه  كربن  -براي  اكسيد   - دي 

حالت معادله  از  استفاده  با  ترموديناميكي  تعادل  ابتدا    نمك، 
ePC-SAFT  دي   -سامانه دو جزئي آبهاي خالص،  براي سامانه

نمك بررسي شد.    -اكسيد كربن و سپس براي سامانه دو جزئي آب
محاسبه آب  يها سرانجام  جزئي  سه  سامانه  اكسيد   -تعادلي  دي 

هاي معادله  پارامتر  ينمك مورد بررسي قرار گرفت. مقدارها   -كربن
  ، آورده شده است.  ١جدول    براي اجزاي سامانه در   ePC-SAFTحالت  

براي  به  يهانتيجه ترموديناميكي  تعادل  از  آمده  دست 
  اند.الذكر در ادامه بيان شدههاي فوقسامانه
  
  هاي خالص سامانه

حالت    ي ها محاسبه  انجام    ePC-SAFTمعادله  صورت  بدين 
فشار بخار را با استفاده از فلوچارت داده    ي ها پذيرفت كه، ابتدا محاسبه 

در   معادله حالت    ٢شكل  شده  كمك  به  اجزاي    PC-SAFTو  براي 
اجزاي   براي  و سپس  بوتان  و  متان  متان،  مانند  تجمعي  غير  خالص 

ذكر شده براي   ي ها تجمعي مانند آب صورت گرفت. در ادامه محاسبه 
هاي دوتايي شامل آب و كربن دي اكسيد بررسي شد. در ادامه  سامانه 
تعادلي فشار بخار و دانسيته مايع براي اجزاي    ي ها محاسبه  ي ها نتيجه 

  ي ها ، محاسبه ٣شكل  نمودارهاي داده شده در  ص آورده شده است.  خال 
دهند.  تعادلي فشار بخار اشباع و دانسيته مايع اشباع متان را نشان مي 

انتخاب شده است كه جمله تجمعي و الكتروليت ندارد  به اين دليل  متان  
 دهد. و مي تواند صحت پياده سازي در بخش هاي ديگر را نشان  
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  (سمت راست) نمودار فشار بخار اشباع جزء خالص متان (سمت چپ) نمودار دانسيته مايع جزء خالص متان - ٣شكل 

  

                
  اشباع جزء خالص بوتان(سمت راست) فشار بخار اشباع جزء خالص بوتان (سمت چپ) دانسيته مايع  - ٤شكل 

  

        
  (سمت راست) دانسيته مايع اشباع جزء خالص آب (سمت چپ) فشار بخار اشباع جزء خالص آب  - ٥شكل 

  
تعادلي   يها ، محاسبه٤شكل  براي بوتان نمودارهاي داده شده در  

  دهند. فشار بخار اشباع و دانسيته مايع اشباع را نشان مي
است)،   تجمعي  جمله  داراي  كه  ملكولي  عنوان  (به  آب  براي 

در   داده شده  بخار    يها، محاسبه٥شكل  نمودارهاي  فشار  تعادلي 
  دهند. اشباع و دانسيته مايع اشباع را نشان مي

  
  هاي داراي آب و دي اكسيد كربن سامانه

با استفاده از فلوچارت فشار بخار اشباع داده شده در بخش  

دي اكسيد    - تعادلي براي سامانه دو جزئي آب   ي ها پيش، محاسبه 
پذيرفت.   انجام  آب ٦شكل  كربن  تعادلي  نمودار  اكسيد    - ،  دي 

مشاهده كرد  توان  دهد. با توجه به نمودار مي كربن را نشان مي 
افزايش   كربن  اكسيد  دي  حلاليت  ميزان  فشار،  افزايش  با  كه 

) براي اين سامانه،  AADيابد. مقدار خطاي مطلق ميانگين ( مي 
، مقدار خطاي مطلق سامانه  ijkشده است. با تنظيم پارامتر   ٩/ ١٧

با   تعادلي دي اكسيد  ٧شكل  شود.  درصد مي   ١/ ٤برابر  نمودار   ،
  دهد. را نشان مي   ijkكربن با تنظيم  
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دي اكسيد كربن (بدون    -نمودار تعادلي فشار بخار اشباع آب  - ٦شكل 
    ] ١٦[   هاي تجربيداده - )ijkتنظيم 

  

 
كربن (همراه با تنظيم    -نمودار تعادلي آب  -  ٧شكل     - )ijkدي اكسيد 

  ]١٦[ هاي تجربيداده
  

  نمك  -سامانه دو جزئي آب
مورد  نمك  و  آب  بين  ترموديناميكي  تعادل  سامانه،  اين  در 

باشد، فاز مايع بررسي قرار گرفت، كه شامل دو فاز مايع و بخار مي 
دست آمده از نمك سديم كلريد شامل سديم هاي به از آب و يون 

منفي، تشكيل شده است و فاز بخار فقط با بار مثبت و كلر با بار  
ها، باشد. براي آب، توزيع بخش تجمعي و براي يون شامل آب مي 

حالت   معادله  با  مطابق  الكتروليت  بخش   ePC-SAFTتوزيع 
مي  بر حسب ٨شكل  شود.  محاسبه  را  سامانه  اشباع  بخار  فشار   ،

دهد. مقدار خطاي ميانگين مطلق در درصد مولي نمك نشان مي 
  درصد محاسبه شده است.  ٢اين سامانه،  

  
  نمك   -دي اكسيد كربن -سامانه سه جزئي آب

  - هاي الكترواستاتيك طبق تئوري دباي با در نظر گرفتن نيرو
- تعادلي فشار بخار براي سامانه سه تايي آب  يهاهوكل، محاسبه

بررسي قرار گرفت. مشاهده شد كه  -نمك نيز مورد مطالعه و  گاز 
  و با استفاده    -PC-SAFT  eفشار محاسبه شده به كمك معادله حالت  

 
بر حسب درصد   نمك سديم كلريد   -نمودار فشار تعادلي آب  -   ٨شكل  

  ]٢٣[ هاي تجربيبا مقايسه با داده –مولي نمك 
  

 
آب  -  ٩شكل   تعادلي  اكسيد كربن  -نمودار  كلريد  -دي    - نمك سديم 

  ]١٨[ هاي تجربيداده
  

در  ، انطباق مناسبي با فشار آزمايشگاهي دارد.  ٢شكل  از فلوچارت  
هاي بخار و مايع مورد بررسي قرار گرفت.  اين سامانه تعادل بين فاز

دست آمده از نمك، آب و دي اكسيد  هاي بهكه فاز مايع شامل يون 
  ي ها ي اكسيد كربن است. محاسبهكربن و فاز بخار شامل آب و د

انجام شد    ePC-SAFTفشار بخار حباب با استفاده از معادله حالت  
حالت   هاي تجربي موجود مقايسه شد. براي اين سامانه، دوو با داده

اجزا   ijkدر نظر گرفته شده است، يك حالت بدين صورت است كه  
آب و دي اكسيد    ijkدر حالت ديگر   شد وبهينه و تنظيم نشده مي

بهينه  با  هركربن  ادامه  در  است.  شده  تنظيم  با   سازي  حالت  دو 
اند.  نشان داده شده  ١٠شكل  و    ٩شكل  اند و در  يكديگر مقايسه شده

  ijkمقدار خطاي ميانگين مطلق براي اين سامانه بدون تنظيم كردن  
  . باشد مي ١٤/ ٦١و   ٤٦/٢١به ترتيب برابر با،  ijkو با تنظيم 

  
  گيرينتيجه

حالت   معادله  پژوهش،  اين  مدل   ePC-SAFTدر  سازي براي 
  هاي آب نمك (الكتروليتي) و دي اكسيد كربن استفاده سامانه 
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نمك (همراه با تنظيم   -دي اكسيد كربن -نمودار تعادلي آب - ١٠شكل 

0.2-= ijk( - ١٨[هاي تجربي داده [    
  

ارايه شده   PC-SAFTشده است. اين معادله تركيبي از معادله حالت  
باشد،يك مدل توسط گراس و سادوسكي و تئوري دباي هوكل مي 

نيرو  گرفتن  نظر  در  با  كه  است  مولكولي و  ترموديناميكي  بين  هاي 
د.  كن بيني مي ها، رفتار فازي سامانه را پيش الكترواستاتيكي بين يون 

ابتدا صحت و دقت معادله در سي  پياده سازي،  هاي تم س براي انجام 
خالص (متان و اتان) بدون حضور نيروهاي يوني و نيروهاي تجمعي 
پيوندهاي  داراي  كه  خالص  آب  فازي  رفتار  سپس  شد.  بررسي 

بيني شد. پس از فشار بخار آب نمك كه هم هيدروژني است پيش 
هم  دارد  نيروهاي  موارد مدل پيوندي  اين  همه  در  شد.    سازي 
ePC-SAFT   دقت مناسبي نشان داد. سپس تعادل ترموديناميكي آب

مدل  كربن  اكسيد  دي  نتيجه و  و  شد  داده   ي هاسازي  با  هاي آن 
آزمايشگاهي مراجع معتبر مقايسه شد. در انتها تعادل ترموديناميكي 

ليل دي اكسيد كربن و سديم كلريد مورد تح   - سامانه سه جزئي آب 
ضريب  گرفت.  در    ي ها قرار  كربن  اكسيد  دي  و  آب  اندركنش 

نمك مورد - دي اكسيد كربن - دي اكسيد كربن و آب - هاي آب سامانه 
رگرسيون قرار گرفت و نشان داده شد كه مقدار اين ضريب در دو 

هاي محاسبه هاي آزمايشگاهي و داده سامانه تقريبا يكسان است. داده 
دهند كه اين معادله  ده در مقاله نشان مي شده با معادله حالت ارايه ش 

  حالت با دقت مناسبي، تعادل سامانه مورد نظر را مدل كرده است. 
  

  هاي اختصاري ليست نماد
 j(  aانرژي آزاد هلمهولتز (

 Å) (  a୧فاصله بين دو يون 

 1.6022e-19 C (  Eبار الكترون (
 g  توابع تعريف شده در سامانه

 g୦ୱ  تابع توزيع شعاعي 

 j  نسبت به متغيرها  gهاي ماتريس مشتق

 1.38065e-23 (j/K)(  k୆ثابت بولتزمن (

 m  ها تعداد بخش
 MW  جرم مولكولي 

 6.023e23 (1/mol) NAعدد آووگادرو، 
 NP  هاتعداد داده

 bar(  Pفشار (

 i )C(  q୧بار يون 

 38.31451 ((Pa.m R((mol.K)/(ها، ثابت گاز

 K(  Tدما (

 Tc  بحرانيدماي 

 Pc  فشار بحراني

 ω  ضريب بي مركزي

 OF  تابع هدف 

 i  x୧درصد مولي جزء 

 i  z୧تعداد بار يون 

 Z  ضريب تراكم پذيري 

A  X୅هاي غير پيوندي در سايت تجمعي درصد مولكول  

 AAD  انحراف ميانگين مطلق

 CPA  تجمعي -معادله حالت مكعبي

 D-H  هوكل-دباي

 EOS  معادله حالت 

-ePC  زنجيره اغتشاشي الكتروليتي تئوري آماري سيال تجمعي 

SAFT 

 MSA  تقريب متوسط كرويت 

 PC-SAFT  زنجيره اغتشاشي تئوري آماري سيال تجمعي 

Δ୅౟୆ౠ  پارامتر قدرت تجمعي   

 ε  ثابت دي الكتريك

ϵ୅౟୆ౠ  پارامتر انرژي تجمعي 

k୆T
 

 κ  پذيري دباي هوكل طول گزينش

 κ୅౟୆ౠ  حجم تجمعي 
 ρ  دانسيته 

 φ  ضريب فوگاسيته
 η  چگالي كاهش يافته 

 ξ  هامتغير
 assoc  تجمعي 

 disp  پراكندگي 
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 elec  الكتروليت 

 hc  زنجيره سخت 

 hs  كره سخت 

 res  ماندهباقي

 v  بخار 

 l  مايع

 sat  اشباع
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