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 چکیده 

  های سبز و نسل جدید حلالهای اتکتیک عمیق به عنوان یک  امروزه در صنایع نفت و پتروشیمی از حلال

زیست سازگار بوده و از نظر اقتصادی    ها. این حلالشوددار استفاده میکارآمد برای جداسازی ترکیبات آزئوتروپ

می بصرفه  روش جداسازی، حلال مقرون  این  در  استخراج    باشد.  )جزء  نظر  مورد  ماده  برای  عمیق  اتکتیک 

  حاضر،  وهشژپ  این  دارد. در  بیشتری  قدرت حل کنندگیشونده( نسبت به سایر اجزای موجود در مخلوط  

  اتکتیک   هایحلال  کمک  به  نفتی  آلیفاتیک   و   آروماتیک  هپتان به عنوان  +بنزن    دارآزئوتروپ  ترکیب  جداسازی

کولین کلراید/ اوره، کولین کلراید/ گلیسرول، کولین کلراید/ اتیلن گلایکول، کولین کلراید/  )  شده   سنتز  عمیق

  وسیله   به   استخراج  فرآیند   ترمودینامیکی   مدلسازی  همچنین  است.  گرفته   قرار  بررسی   موردپروپان دی ال(  

ند  نشان داد  هپتاناز    بنزناستخراج    ند یفرا  یبررس از  حاصل    جینتا  .انجام شده است  NRTL  ترمودینامیکی   مدل

استخراج    ی صنعت  یواحدها  یبرا   ی و از نظر اقتصاد  است  1بزرگتر از    اتکتیک عمیق های  حلال  یر پذیشیگز  که 

های کولین کلراید/گلیسرول و کولین کلراید/اوره در  علاوه بر این ضریب توزیع بنزن در حلال باشد میمناسب 

ها برای استخراج موثر بنزن از هپتان  می باشد که نشان دهنده نیاز به مقادیر کمتری از این حلال 1/ 8حدود  

های مذکور را  همانهای تعادلی سابا دقت خوبی داده  NRTLداد مدل  نشان    سازیمدلنتایج  همپنین    .است

  سرول، یگل  /د یکلرا  نیاوره، کول   /د یکلرا  ن یکولبرای سیستم های    %RMSDچرا که مقادیر    دهد تطبیق می

با    ال  یپروپان د   /د یکلرا  نیکول  کول،یگلا  لنیات  /د یکلرا  نیکول و    689/0،  373/0،  379/0به ترتیب معادل 

   های شبیه سازی و تجربی است.  نشان دهنده اختلاف حداقلی دادهاست که  454/0
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سازی  ، مدلعی ما  -عی استخراج ما  ی،ریپذ   نشیگز  ،بنزن   ،هپتان  ،قیعم  اتکتیک  یهاحلال  کلمات کلیدی:

 . ترمودینامیکی

 

 مقدمه -1

بنزن، تولوئن، اتیل بنزن  باشند.  پتروشیمی می  عاولیه پرکاربرد در صنای  موادهای آروماتیک یکی از  هیدروکربن

ترین مواد آروماتیکی هستند که به عنوان ماده خام اولیه برای تولید بسیاری از مواد و محصولات  و زایلن مهم

. جداسازی و استخراج  ]1[  گیرند ها و مواد دارویی مورد استفاده قرار میکنندهها، روانپتروشیمی مانند شوینده

باشد. می  پرچالشی در صنعت نفتای بسیار مهم و  مساله  ،یش مانند نفت سفید ها از محصولات پالاآروماتیک

آروماتیک مخلوطزیرا  با  راحتی  به  آلیفاتیکیها  هیدروکربنی  میهای  تشکیل  آزوتروپ  به  آزئوتروپ    دهند.، 

گفته میمخلوط ثابت  که  شود هایی  فشار  در  ترکیب خالص  یک  دارند   ،مانند  ثابتی    ی برا .]2[دمای جوش 

  ی هاو روش   ییغشا  یهاروش   ع،یما-عی استخراج ما  های مختلفی نظیر روش توان از  میها  آزئوتروپ  یجداساز

تر  ی روش اقتصاد  کیبه عنوان    عیما-ع یاستخراج ماها، از میان این روش   .]3[ استفاده کرد  افتهیبهبود    ر یتقط

 . ]4[باشد می  ع ی در دو فاز ما  ی ریاختلاف در امتزاج پذ که بدلیل    شده است  یطراح  ست یز  ط یبا محتر  و سازگار

ی حلال  هاگیترین ویژ از مهممایع دارد.    - انتخاب حلال مناسب نقش بسیار مهمی در فرایند استخراج مایع  

به  می  مناسب انتخاب پذ   ت ی، فراربودن  قابل اشتعال  ریغتوان    اقتصادی بالا، زمان استخراج کوتاه،    ی ریکم، 

اتکتیک    یها. حلال ]5[اشاره نمودآسان    ک یتفک  تی در دسترس بودن و قابل  ست،یز  ط یبا مح   یبودن، سازگار 

پتانسیل بسیار زیادی  (،  LTTMs)  2نییانتقال پا  ی با دما  یهااز مخلوط   یرگروهیزبه عنوان    (DES)  1قیعم

،  (IL)  ی ونی  عاتیبا ما  سه یدر مقا  (DES)  ق یعماتکتیک    یهاحلال   .د ندارفرار    ی آل  باتیترک  ی نیگزیجابرای  

 .  ]7و  6[دارند  ی حال خواص منحصر به فرد  نیو در ع بوده  ستیز ط یتر و سازگار با محتر، ارزان آسان

اغلب به عنوان  ی، مواد آل بیشتر به حل شدن در  بالا لیتما ل یدلب که  پرمصرف هستند  دو حلال  هپتان و   بنزن

استفاده قرار می  ییایمیو ش   یی دارو  ع یحلال در صنا ترک   هپتان  ،بنزن.  گیرند مورد  ها معمولا در  آن  باتیو 

باقی    ت ضایعاتبصور  هااز مخلوط آن  ی شوند و مقدار قابل توجهیاستفاده م  ها و مراکز آنالیز موادآزمایشگاه

از   .انجام گیردو بنزن   جداسازی هپتان ، باید ستیز  ط یاز مح تحفظ منابع و حفاظ یبرا نیبنابرا .]8[ماند می

  روش موثر توسط    یمانع از جداساز،  زیمتما  یهاآزئوتروپداشتن    و   بنزن  /هپتان  ستمیس   ی دگیچیپ  طرف دیگر، 

 
1 Deep eutectic Solvent 
2 Low-transition-temperature-mixtures 
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مقرون به صرفه، سبز و    نیگزیجا ک یبه عنوان  (DES)  قیعماتکتیک  یهاحلال  شود. یاستاندارد م یجداساز

 . ]9[رد یمورد استفاده قرار گ  هپتان از مخلوط    بنزن استخراج موثر    ی تواند برایم   برای حلال های آلی فرار  منیا

( با  HBAs)  1ی دروژنیه   وند یپ  پذیرنده چند    ای  ک یاختلاط و حرارت دادن    قیز طرعمیق ااتکتیک  های  حلال

به    بدست آمده  حلالخلوص  میزان  .  ]10[ند یآی( به دست م HBDs)  2ی دروژنی ه  وند یدهنده پچند    ای  کی

  (ChCl)  د یکلر  ن یکول  ،ی و صنعت   ی اقتصاد  ی ها. با در نظر گرفتن جنبه]11[دارد  یجداگانه بستگ   یخلوص اجزا

به   (EG)  کول یگل  لنیو ات   (PG)  الدیپروپان  -1،2  ، (Gly)  سرولیو اوره، گل  یدروژنیه  وند یپ  رندهیپذ به عنوان  

شود  یم  موجبهستند که    قیعم  کیاتکت  یهاحلال   د یتول  یانتخاب برا   نیبهتر  ی دروژنیه  وند یدهنده پعنوان  

  کیاتکت  یهاحلال نوع    نیا  یبالا  ییتوانا  ن،یشده مقرون بصرفه باشد. علاوه بر ا  د ی تول  قیعم  کیاتکت  یهاحلال

مناسبآن  ،ی آل  یهاحلال  بیشتر استخراج    یبرا  قیعم انتخاب  به  را  فرآ  یبرا  یها  در  استخراج    ند یاستفاده 

 . ]12[اند کرده ل یتبد  ی آزئوتروپ یهامخلوط 

  یآزئوتروپ  یهااز مخلوط  بنزن  یجداساز  یبرا  قیعم   کیاتکت  یهاحلال استخراج    قابلیتحاضر    قیتحقدر  

ارزیابی قرار گرفته و همزمان   + هپتان   بنزن به    ند یفرآ  یمدلساز  مورد  ترمودینامیکی    دل م  کمکاستخراج 

NRTL  مورد    یجداساز  یبرا  استخراج کننده که به عنوان حلال    نییپا  ک یاتکت  هایحلال است.  انجام گرفته

و اوره،    ی دروژنیه  وند ی کننده پ  افت یبه عنوان در  د ی کلرا  نیشامل کول  ی مواد   بی از ترک   ند استفاده قرار گرفت

خواص  .  ه استگردید سنتز    ی دورژنیه  وند یبه عنوان دهنده پ  لادی  پروپان   - 2و1و    کولیگلا   لن یات  سرول، یگل

شده و میزان استخراج هر کدام از مواد آروماتیک و آلیفاتیک به    ارزیابی  های اتکتیک سنتز شده حلال  یکیزیف

اندازه شکست  روش  ضرایب  ک ه  بشدند.    تعیینگیری  کردن  مشخص  و    تیفیمنظور  شده  انجام  استخراج 

و    (β)  عی توز  بیضر  یپارامترها  ، استخراج  ند یمورد استفاده در فرآ  های اتکتیکمناسب بودن حلال   نیهمچن

 گردید.   محاسبه (S) یریپذ  نش یگزضریب 

 

 بخش تجربی  -2

 مواد لازم  -2-1

معتبری نظیر    های)خلوص بالا( از شرکت  یشگاهیآزما  رتبهبا    پژوهش  نیاستفاده شده در ا  هی مواد اول  همه

از استفاده،    قبل   ، این ماده د یکلرا  نیکول  بودن   رطوبتجاذب  شدند. با توجه به    هی ته  مرک و سیگما آلدریچ 

 
1 Hydrogen Bond Acceptor 
2 Hydrogen bond doner 
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مشخصات دقیق    قرار داده شد تا رطوبت موجود خشک گردد.   گرادیدرجه سانت  60  یساعت در دما  24بمدت  

 آورده شده است.  1در جدول  در این تحقیقمواد استفاده شده 

 : مشخصات مواد استفاده شده در پژوهش حاضر 1جدول  

 

 

 

 

 

 

 

 های اتکتیک تهیه حلال   -2-2

  ن در ایشد.  تهیه    قیعم   ک یاتکت  یهاحلال از    ی انواع مختلفبمنظور استخراج بنزن از مخلوط بنزن+ هپتان،  

انتخاب شدند، در    یدروژنیه  وند یدهنده پبه عنوان    کول یگل لنیو ات  ل ایدپروپان-1،2اوره،    سرول، یگل  ،فرایند 

  ی دروژن یه  وند یپ  پذیرندهآل    ده یاستفاده شد. نسبت ا  ی دروژنیه  وند یپ  پذیرنده به عنوان    کولین کلراید که    یحال

  ته، یسکوزیاز جمله و  ی شد. عوامل متعدد  ن ییتع  ی نسبت مول  نیچند   یابیپس از ارز   ی دروژنیه  وند یدهنده پبه  

  ر یمخلوط تأث  ک یدر    یمول   یهانسبت  حیبر انتخاب صح  ک،ی تکتا  بیترک  کی  ی و چگال  یدارینقطه ذوب، پا

  ی مول  های( نسبتیدروژنیه  وند یو دهنده پ  یدروژنیه  وند یپ  رندهیدر مورد هر دو جفت مواد )پذ .  گذارند ی م

  کی اتکت  هایحلال  یه یته  یحالت برا  نیدارتریقرار گرفت که پا  یابی( مورد ارز4:1و  3:1،  2:1،  1:1مختلف )

  ChCl:PG  یبرا   1:3  ی نسبت مول  و   Urea  :ChClو    ChCl: EG  ،ChCl: Gly  ی برا  1:2  ینسبت مول  ،نییپا

. باشد  -می

ادامه،   در  

از   هر یک  

)درصد وزنی( میزان خلوص  شرکت سازنده نامبر    Cas نام ماده   

67-48-1 کولین کلراید  ≤ سیگما آلدریچ  %98  

57-13-6  اوره ≤ سیگما آلدریچ  %98  

کول یگلا  لنیات  1-21-107 ≤ مرک  %99  

ال  ی پروپان د 2و1  6-55-57 ≤ مرک  %98  

سرول یگل  5-81-56 ≤ مرک  %99  

71-43-2 بنزن  ≤ سیگما آلدریچ  %99  

142-82-5 هپتان ≤ مرک  %99  
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  ک یدر    ، یدروژن یه  وند ی پ  پذیرندهو    ی دروژنیه  وند یدهنده پ  از   ی ی مناسبوزن  بیبا ترک  قیعم  ک یاتکت  یهاحلال

  rpm  500گراد با دور  درجه سانتی  80دمای    در  ساعت    4  دت به م  ها. این ترکیبریخته شد ی  اشهیش   بالن

 شود.  تهیه رنگ و شفاف  ی ب ع یتا ما شدند مخلوط 

 مایع  –فرایند استخراج مایع  -2-3

شود. بدین منظور مقدار  کلوین انجام می  15/298های اتکتیک در دمای  فرایند استخراج با استفاده از حلال

ساعت    2ریخته شده و بمدت    همراه بنزن و هپتان در داخل بالنهای اتکتیک به  مشخصی از هر کدام از حلال 

دور بر دقیقه قرار داده شد. پس از مرحله اختلاط هر کدام از نمونه ها بمدت   600استیرر با سرعت    بر روی

-دل دوفاز شده و نمونهاپس از تع  . نمونه هاد در انکوباتور قرار داده ش تا رسیدن به حالت تعادل(  )ساعت    24

ت صورت گرفت.  ایب شکسگیری ضراندازه  از  ری از فاز بالا و پایین انجام شد و تجزیه و تحلیل با استفادهرداب

آورده    1( در جدول  نی کلو  15/298  یدمابه روش نقطه ابری در  )  ونیتراس یت  یانیاجزا در نقاط پا  یکسر وزن

 شده است.اشاره  2در جدول  شکست  بیو ضرا ت یحلال بات یترکهمچنین  .شده است

با    (قیعم  کیاتکت  یهاحلال +    هپتان+    بنزن)  ییسه تا  یهاستم یس خطوط گره    یتجرب   یها داده  یسازگار

 : ]13[شوند ه مینوشت ر یبه صورت ز  روابط  نیشد. ا ثابت  توماس و هند  – اتمر   یمعادلات همبستگ از استفاده 

𝑙𝑛[(1 − 𝜔33)/𝜔33] = 𝑎 + 𝑏𝑙𝑛[((1 − 𝜔11)/𝜔11)] (1) 

𝑙𝑛(𝜔21/𝜔11) = 𝑐 + 𝑑𝑙𝑛(𝜔23/𝜔33)  (2) 

 

  یوزن   یشوند. کسرهای نشان داده م   3و    1  یهاسی رنویبا ز  بیبه ترت  دروکربنیو ه   حلال اتکتیک که در آن  

  ی شوند. پارامترهاینشان داده م  33ωو    11ωبا    بیبه ترت  DESها و    دروکربن یاز ه  ی غن  ی در فازها  DESو    بنزن

a ،b ،c و d  شوند. یگرفته م نظردر   یم یپارامتر تنظ که بصورتثابت هستند 

 شوند: تعریف میزیر  ب توزیع و گزینش پذیری برای فازها بصورت ایهمچنین ضر

(3             )                                                                                                  𝛽𝑖 =
𝑥𝑖

𝑒𝑥𝑡𝑟𝑎𝑐𝑡

𝑥𝑖
𝑟𝑎𝑓𝑓𝑖𝑛𝑎𝑡𝑒   

(4                                    )                                                      𝑆𝑖𝑗 =
(𝑥𝑖

𝑒𝑥𝑡𝑟𝑎𝑐𝑡 𝑥𝑖
𝑟𝑎𝑓𝑓𝑖𝑛𝑎𝑡𝑒

⁄ ) 

(𝑥𝑗
𝑒𝑥𝑡𝑟𝑎𝑐𝑡 𝑥𝑗

𝑟𝑎𝑓𝑓𝑖𝑛𝑎𝑡𝑒
⁄ ) 

 

𝑋𝐼در حالی که  
𝑒𝑥𝑡𝑟𝑎𝑐𝑡    و𝑥𝑖

𝑟𝑎𝑓𝑓𝑖𝑛𝑎𝑡𝑒    به ترتیب نشان دهنده کسر مولی جزءi    ترکیب استخراج شونده( در فاز (

𝑥𝑗استخراج شده و خوراک است. 
𝑒𝑥𝑡𝑟𝑎𝑐𝑡   و𝑥𝑗

𝑟𝑎𝑓𝑓𝑖𝑛𝑎𝑡𝑒 دهنده کسر مولی جزء نیز نشانj   ترکیب هیدروکربن( در(

 فاز استخراج شده و خوراک است.
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  یدما  در کیاتکت  حلال   چهار  با بنزن+  هپتان  ستمیس  تیحلال  یمنحن در  اجزا یوزن  اجزای : 1  جدول

 لوپاسکال یک  101  فشار  و  نیکلو  15/298

 

ChCl - Urea 
 

 ChCl -1,2 Propanediol 
 

 ChCl – Ethylene Glycol 
 

 ChCl - Glycerol 
 

𝜔1 𝜔2  𝜔1 𝜔2  𝜔1 𝜔2  𝜔1 𝜔2 
0/9899 0/01   0/9809 0/0173   0/9355 0/0625   0/983 0/0147 

0/9895 0/0104  0/9658 0/0323  0/9201 0/0776  0/9757 0/0219 

0/9683 0/0316  0/9248 0/0731  0/9087 0/0887  0/9622 0/0354 

0/9501 0/0487  0/8992 0/0952  0/9037 0/0934  0/9465 0/051 

0/9382 0/0603  0/8525 0/1442  0/8019 0/195  0/9243 0/073 

0/9121 0/0862  0/7948 0/2016  0/7136 0/2831  0/9093 0/0881 

0/9106 0/0876  0/7604 0/2358  0/6408 0/3555  0/8766 0/1206 

0/8901 0/1076  0/7003 0/2952  0/5702 0/4257  0/8206 0/1765 

0/8831 0/1168  0/6109 0/3849  0/5019 0/494  0/7918 0/2052 

0/8678 0/1299  0/5276 0/4681  0/45 0/5458  0/6843 0/3124 

0/8618 0/1358  0/4681 0/5269  0/4119 0/5838  0/5919 0/4046 

0/8401 0/1573  0/447 0/5485  0/391 0/6045  0/5584 0/4379 

0/8182 0/179  0/4136 0/5818  0/2655 0/6653  0/4011 0/5872 

0/7909 0/2082  0/2936 0/6688  0/195 0/6515  0/315 0/638 

0/7851 0/212  0/2011 0/7201  0/1847 0/5829  0/2346 0/6671 

0/7527 0/2441  0/1365 0/7203  0/1767 0/4145  0/1589 0/5782 

0/7214 0/2752  0/0781 0/7011  0/1736 0/5039  0/1271 0/4526 

0/7116 0/2849  0/0738 0/6378  0/1613 0/3215  0/1019 0/3723 

0/6879 0/3066  0/0685 0/5572  0/1558 0/2895  0/0855 0/2935 

0/5118 0/4845  0/0681 0/5282  0/1451 0/2536  0/0515 0/2209 

0/4026 0/5937  0/0679 0/4019  0/1218 0/2119  0/0459 0/2099 

0/3127 0/6843  0/0674 0/3418  0/0984 0/1678  0/0349 0/1584 

0/1821 0/7842  0/0661 0/3125  0/0759 0/1136  0/0269 0/1799 

0/1451 0/8002  0/0646 0/2769  0/0612 0/0987  0/0208 0/1045 

0/0988 0/8188  0/0633 0/2168  0/055 0/061  0/0189 0/1001 

0/0832 0/7617  0/0628 0/1655  0/0109 0/0322  0/0142 0/0728 

0/0834 0/339  0/0616 0/1249  0/0097 0/0096  0/0106 0/0403 

0/0806 0/4695  0/0588 0/0925  
  

 0/0041 0/0271 

0/0677 0/5891  0/0526 0/0356  
  

 
 

  
0/0607 0/2391  0/0166 0/0165  

  
 

 
  

0/0411 0/2017  
  

 
  

 
 

  
0/0359 0/2004  

  
 

  
 

 
  

0/0344 0/1578  
  

 
  

 
 

  
0/0325 0/1542  

  
 

  
 

 
  

0/0305 0/1356  
  

 
  

 
 

  
0/0295 0/1216  

  
 

  
 

 
  

0/0189 0/0942  
  

 
  

 
 

  
0/0161 0/0533  

  
 

  
 

 
  

0/0064 0/0184                   
 Standard uncertainties are u(T) = 0/05 K, u(ρ) = 0/0008 g. cm-3, u (w) = 0/0055, and u(p) = 1 kPa. 

 

𝒏𝑫)  هپتاناز    یشکست متناظر فاز غن  بیو ضرا  تیحلال  ترکیب  :2ل  جدو
𝑰اتکتیک حلال  از ی( و فاز غن  (𝒏𝑫

𝑰𝑰)  ی برا 

 لوپاسکال یک  101  فشار  و  نیکلو  15/298 یدما  در  ، ((3ره ) او –  ک یل اتکت( + حلا2)بنزن ( +  1) هپتان  )  ستمیس

 فاز پایین )فاز غنی از حلال اتکتیک(   فاز عاری از حلال اتکتیک(   ( فاز بالا

𝜔11 ∗ 𝜔21 𝜔31 𝑛𝐷
𝐼   𝜔13 𝜔23 𝜔33 𝑛𝐷

𝐼𝐼 
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Heptane (1) + Benzene (2) + ChCl-Urea (3) 
9895/0 0104/0 0001/0 3881/1  0607/0 2991/0 6402/0 4966/1 

9683/0 0316/0 0001/0 3894/1  0441/0 2017/0 7542/0 4989/1 

9501/0 0487/0 0013/0 3927/1  0395/0 2004/0 7037/0 4999/1 

9454/0 0533/0 0013/0 3950/  0344/0 1878/0 7778/0 5001/1 

9382/0 0603/0 0013/0 3998/1  0225/0 1542/0 8133/0 5003/1 

9121/0 0862/0 0017/0 4018/1  0205/0 1356/0 8309/0 5001/1 

9106/0 0876/0 0018/0 4051/1  0150/0 1216/0 8489/0 5010/1 

8901/0 1078/0 0021/0 4088/1  0159/0 0942/0 8869/0 5023/1 

8678/0 1299/0 0023/0 4095/1  0161/0 0533/0 9306/0 5023/1 

8618/0 1358/0 0024/0 4039/1  0094/0 0182/0 9752/0 5042/1 

8401/0 1573/0 0026/0 4107/1      

8182/0 1790/0 0028/0 4902/1      

7909/0 2062/0 0029/0 4145/1      

7851/0 2120/0 0029/0 4997/1      

7827/0 2441/0 0032/0 4988/1      

7214/0 2752/0 0034/0 4198/1      

7116/0 2849/0 0035/0 4200/1      

6987/0 3066/0 0037/0 4902/1      

6283/0 3678/0 0039/0 4234/1      

Heptane (1) + Benzene (2) + ChCl-1,2Propanediol (3) 

0/9809 0/0173 0/0018 1/3891  0/0679 0/4019 0/5302 1/4715 

0/9658 0/0323 0/0019 1/3908  0/0614 0/3416 0/5908 1/4692 

0/9248 0/0731 0/0021 1/7954  0/0661 0/3125 0/6214 1/4687 

0/8992 0/0982 0/0026 1/3957  0/0646 0/2769 0/6565 1/4663 

0/8525 0/1442 0/0033 1/4037  0/0633 0/2168 0/7199 1/4642 

0/7948 0/2016 0/0036 1/4102  0/0628 0/1855 0/7517 1/4031 

0/7604 0/2358 0/0038 1/4144  0/0616 0/1249 0/8135 1/4607 

0/7008 0/2952 0/0040 1/4207  0/0588 0/0925 0/8487 1/4595 

0/6109 0/3849 0/0042 1/4321  0/0526 0/0356 0/9180 1/4575 

0/5274 0/4681 0/0043 1/4406  0/0186 0/0165 0/9649 1/4572 

0/4687 0/5269 0/0044 1/4474      

0/4470 0/5485 0/0045 1/4507      

0/4136 0/5818 0/0046 1/4536      

Heptane (1) + Benzene (2) + ChCl-Ethylene Glycol (3) 

0/9353 0/0625 0/0023 1/3902  0/1923 0/3215 0/4861 1/4639 

0/9201 0/0776 0/0023 1/3960  0/1788 0/2895 0/5317 1.4642 

0/9087 0/0887 0/0026 1/3966  0/1451 0/2536 0/6013 1.4658 

0/9037 0/0534 0/0029 1/3977  0/1211 0/2111 0/6663 1.4663 

0/8019 0/1950 0/0031 1/4002  0/0984 0/1678 0/7337 1.4670 

0/7156 0/2831 0/0033 1/4195  0/0759 0/1136 0/8105 1.4672 

0/6408 0/3555 0/0037 1/4211  0/0612 0/0987 0/8401 1.4673 

0/5702 0/4257 0/0041 1/4358  0/0530 0/0610 0/8540 1.4673 

0/5019 0/4940 0/0041 1/4398  0/0109 0/0322 0/9569 1.4700 

0/4500 0/5458 0/0042 1/4496  0/0097 0/0096 0/9807 1.4710 

0/4119 0/5838 0/0043 1/4502      
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0/3910 0/6045 0/0045 1/4562      

Heptane (1) + Benzene (2) + ChCl-Glycerol (3) 

0/9830 0/0147 0/0023 1.3689  0/0855 0/2935 0/6211 1/4820 

0/9757 0/0219 0/0023 1.3898  0/0515 0/2209 0/7276 1/4642 

0/9622 0/0354 0/0024 1.3912  0/0459 0/2099 0/7442 1/4845 

0/9465 0/0510 0/0025 1.3923  0/0349 0/1584 0/8067 1/4847 

0/9243 0/0730 0/0020 1.3955  0/0269 0/1799 0/7931 1/4849 

0/9033 0/0881 0/0026 1.3996  0/0208 0/1045 0/8747 1/4690 

0/8766 0/1206 0/0028 1.4010  0/0189 0/1001 0/8910 1/4652 

0/8206 0/1765 0/0029 1.4090  0/0142 0/0728 0/9129 1/4858 

0/7918 0/2052 0/0030 1.4106  0/0106 0/0403 0/9492 1/4898 

0/6843 0/3124 0/0033 1.4229  0/0041 0/0271 0/9688 1/4841 

0/5919 0/4046 0/0035 1.4301      

0/5584 0/4379 0/0037 1.4372      

  *  Standard uncertainties u are u(T) = 0/05 K, u(nD) = 0/0005, u(ρ) = 0/0008 g.cm-3, u(p) = 1 kPa, and u(w) = 0/0055. 

* 11ω:  (.شامل بنزن، هپتان و حلال اتکیتک) درصد جرمی هپتان در فاز بالا 

 

 ی ترمودینامیک  سازیمدل -2-4

  ی هامدل  نیتراز مهم   ی کاست. این مدل به عنوان یانجام شده    NRTLتوسط مدل    ی کینامیترمود  یمدل ساز

   گیرد. میمورد استفاده قرار   (LLE) 1مایع  -مایع در تعادلات فاز  شبیه سازی

آید.  های تجربی با رگرسیون نتایج تجربی و مدل ترمودینامیکی بدیت میپارامترهای مدل با استفاده از داده

 :]14[شوداستفاده میبرای محاسبه اجزای مولی از رابطه زیر 

(5)                                                                                                                                  𝑋𝑖
𝐼𝛾𝑖

𝐼 = 𝑋𝑖
𝐼𝐼𝛾𝑖

𝐼𝐼 

مربوط به فازهای بالا و پایین است.    IIو    Iضریب اکتیویته و بالانویس    𝛾𝑖جزء مولی،     𝑋𝑖که در این رابطه 

ترین مدلی که در طراحی و بهینه  مهمترنی نقطه کلیدی این معادله انتخاب مدل ترمودینامیکی است، متداول

که در یان     NRTLاست. مدل ضریب اکتیویته    NRTLشود. مدل ترمودینامیکی  سازی فرایندها استفاده می

 ش استفاده شده است به صورت زیر است:بخ

 (6 )                                                 𝑙𝑛𝛾𝑖
=

∑ 𝜏𝑗𝑖𝐺𝑗𝑖𝑥𝑗
𝑚
𝑗=1
∑ 𝐺𝑗𝑖

𝑚
𝑖=1 𝑥𝑖

+ ∑
𝑥𝑗𝐺𝑖𝑗

∑ 𝐺𝑖𝑗𝑥𝑖
𝑚
𝑖=1

(𝜏𝑖𝑗 −
∑ 𝑥𝑟𝜏𝑟𝑗𝐺𝑟𝑗

𝑚
𝑟=1
∑ 𝐺𝑖𝑗𝑥𝑖

𝑚
𝑖=1

)𝑚
𝑗=1                                                        

 (7)                                                                                                   𝐺𝑖𝑗 = exp(−𝛼𝑖𝑗𝜏𝑖𝑗) , 𝜏𝑖𝑗 =
∆𝑔𝑖𝑗

𝑅𝑇
 

پارامتر تعادلی دو جزء بین    𝜏𝑖𝑗.  است  iضریب اکتیویته جزء    𝛾𝑖جزء مولی ترکیب،     𝑋𝑖رابطه که در این  

ضریب غیر تصادفی    𝛼𝑖𝑗است که از رگرسیون نتایج تجربی و مدل ترمودینامیکی بدست می آید.    j   و  iاجزای  

 در نظر گرفته شده است.  28/0است که در این محاسبات بصورت ثابت برابر با 

 
1 Liquid–liquid equilibrium 
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، از تابع هدف زیر برای تخمین پارامترهای تنظیمی مدل  LLEبرای بدست آوردن پارامترهای مدل از نتایج  

NRTL  .استفاده شده است 

 (8)                                                                                         𝑂𝐹 = ∑ ∑ ∑ (𝑥𝑖𝑗𝑘
𝑒𝑥𝑝 − 𝑥𝑖𝑗𝑘

𝐶𝑎𝑙)23
𝑖=1

2
𝐽=1

𝑁
𝐾=1 

به    kو    i  ،jاجزای مولی تجربی و محاسباتی،    𝑥𝑐𝑎𝑙و    𝑥𝑒𝑥𝑝،  (tie- line)خطوط رابط  Nکه در این رابطه  

 رابط هستند.ترتیب نشان دهنده تعداد اجزا، فاز و خطوط  

می سامانه  در  موجود  اجزای  تعداد  به  توجه  دارای  با  مدل  که  داشت  بیان  است.    6توان  تنظیمی  پارامتر 

, 𝑔12∆)بین اجزای هپتان و بنزن   NRTLپارامترهای تنظیمی مدل  ∆𝑔21)   از منابع اخذ شده و در این کار

 . ]15[به عنوان پارامترهای تنظیمی در نظر گرفته شده است 

 (9)                                                                                                            ∆𝑔𝑖𝑗 =  ∆𝑔𝑖𝑗
𝑐 + ∆𝑔𝑖𝑗

𝑇 (𝑇 − 273.15) 

تابع  منظور  ه  ب سازی  بهینه  از  مدل  این  تنظیمی  پارامترهای  مربعات  تخمین  مجموع  جذر  انحراف  معیار 

(RMSD%) :استفاده شد 

(10             )                                                                 𝑟𝑚𝑠𝑑 = √
∑ ∑ ∑ (𝜔𝑖𝑗𝑘

𝑒𝑥𝑝
−𝜔𝑖𝑗𝑘

𝑐𝑎𝑙)23
𝑖=1

2
𝑗=1

𝑛
𝑘=1

6𝑛
 

: تعداد خطوط  nدهند و همچنین  بترتیب دادهای تجربی و محاسباتی را نشان می  𝜔𝑐𝑎𝑙  و  𝜔𝑒𝑥𝑝رابطه، در این  

 باشد. کننده تعداد اجزا، تعداد فازها و تعداد خطوط رابط مینیز بترتیب بیان   Kو    jو    iرابط هستند. زیروندهای  

 آورده شده است. 1در شکل  محاسبات مدل تم یالگوربمنظور درک بهتر از فرایند مدلسازی، 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

های سیستم سه جزئی تعادلی وارد شود داده  

 به عنوان یک رابطه مناسب در نظر گرفته شود NRTLمدل 

 زده شود. (𝜏𝑖𝑗)حدس های اولیه برای پارامترهای دو جزئی 

𝑥𝑖از برابری اکتیویته اجزا در فازها، 
𝑐𝑎𝑙 :بدست می آید 

𝑎𝑖
𝐼 = 𝑎𝑖

𝐼𝐼 

𝑥𝑖
𝐼,𝑐𝑎𝑙 =

𝑥𝑖
𝐼𝐼,𝑒𝑥𝑝

 𝛾𝑖
𝐼𝐼,𝑒𝑥𝑝

𝛾𝑖
𝐼,𝑒𝑥𝑝  

𝑥𝑖
𝐼𝐼,𝑐𝑎𝑙 =

𝑥𝑖
𝐼,𝑒𝑥𝑝

 𝛾𝑖
𝐼,𝑒𝑥𝑝

𝛾𝑖
𝐼𝐼,𝑒𝑥𝑝  

𝑂𝐹 = 𝑀𝑖𝑛   (𝑥𝑐𝑎𝑙 − 𝑥
𝑒𝑥𝑝

)2

23𝑀

𝐾
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 NRTL  محاسبات مدل  تمیالگور:  1شکل  

 

 

 

 

 

 گیری بحث و نتیجه -3

 های اتکتیک خواص فیزیکی و ساختاری حلال  -3-1

بدست    جی. نتادهد ینشان مدر کار پژوهشی حاضر را  استفاده شده    های اتکتیکحلال  FTIR  فیط   2شکل  

  نیبر کول  ی مبتن  قیعم   اتکتیک   یهاحلال   ی مختلف بر رو  قات یکه قبلا توسط تحق  FTIR  یهاافته یبا    آمده 

  cm3202-1اوره در محدوده    2NH  هگرو   ی . ارتعاشات کشش]16[به دست آمده بود، مطابقت کامل دارند   کلراید 

مشاهده    cm1620-1668-1توان در  یرا م  C=Oمربوط به گروه    ی. ارتعاشات کشش]17[قرار دارد  3400تا  

  cm 1500-1ناحیه  پیکشود. یمشاهده م 1400در منطقه  CH3مربوط به گروه  ی. ارتعاشات خمش]18[کرد

.  ردیگیقرار م   cm1900-1 حدوددر    O-C-C  یاست. نوار جذب مرتبط با ارتعاش خمش  C‒Nمتعلق به گروه  

  پروپان  -2و 1  سرول، یگل   OH  ی گروه ها  یبه ارتعاشات کشش  cm  3300-3400-1   ه حدود م  پیک ظاهر شده در

  OHگروه  یبه ارتعاشات کشش cm 3160-1جذب در  کی. پ]19[شودینسبت داده م کول یگل لن یو ات  ول  ید

تشکپس   ارتعاش گروه    اتکتیکحلال    ک ی  ل یاز  دارد.  قابل    cm  3200-1  در  زین   د یکلر  نیکول  N‒Hاشاره 

ارتعاشات گروه ها]20[استمشاهده   ارتعاش  یم  دهید  cm2900-1  در حدود    C‒H  ی.  نوار  در    C‒Oشود. 

  1435و   cm1730-1در    ب یترتب  ‒NCو    N‒H  یوندهایپ  یشود. ارتعاشات خمشی م   افتی  cm  2100-1  حدود
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  ، دانسیته  ته،یسکوزی، وpH نظیر سنتز شده  های اتکتیکحلال ی کیزیخواص ف نتایج مربوط به . ]21[قرار دارند 

  سه یمقا  به هم  3دیگر در جدول    با خواص به دست آمده از مقالات  کلوین  298/ 15در دمای    شکست  بیضر

 827متر  مدل   pHهای  پارامترهای مذکور بترتیب از دستگاهگیری  لازم بذکر است که برای اندازه  د.انشده

(Metrohm, Netherlands) ،مدل  ویسکومتر SVM 3000 (Anton Paar, Austria) 0001 /0 Δη/η = ±  ، بر

استاندارد   مدل  ،  ASTM D445اساس  اساس   بر ±KEM DA-100  (Japan)  03.0 mN.mدانسیتومتر 

 بر اساس استاندارد  r J357 (Rudolph, USA) 0002 /0 =nDو رفراکتومتر مدل  ASTM D4052  استاندارد

ASTM D1218.استفاده شده است 

 

 های اتکتیک تهیه شدهمربوط به حلال  FTIRهای  : طیف2شکل  

 

 مورد استفاده در تحقیق حاضر های اتکتیک  : خواص فیزیکی حلال 3جدول

HBA-HBD 
  (g/cm3)ویسکوزیته      دانسیته  (Pa.s) pH  ضریب شکست 

 مرجع 
 منابع  کار حاضر  منابع  کار حاضر  منابع  کار حاضر  منابع  کار حاضر 

ChCl-Urea 

(1:2) 
198/1  24/1  832/0  750/0  1/10  21/10  505/1  5/1  ]12[ 

ChCl-PG (1:3) 077/1  04/1  084/0  036/0  8/6  7/6  460/1  39/1  ]12[ 

ChCl-EG (1:2) 116/1  12/1  055/0  048/0  9/4  9/4  470/1  46/1  ]12[ 

ChCl-Gly (1:2) 183/1  18/1  461/0  301/0  0/6  01/6  486/1  48/1  ]12[ 
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 حلالیت  -3-2

  با (  بنزن + هپتان)  دوتایی ترکیب  تیتراسیون   هیدروکربن،  از   غنی   منطقه   در   حلالیت  منحنی  تعیین   منظور  به

 نشان   نتایج.  شد   انجام  ( ChCl/EGو  Urea) /ChCl    ،ChCl/PG  ،ChCl/Gly  حلال اتکتیک  چهار  از  استفاده

  و   هستند  کامل  امتزاج  قابلیت دارای  ( + هپتان  DES) ، (بنزن + هپتان ) شامل  دوتایی  های محلول  که د ندهمی

 .  (3)شکل شوند می   بندی  طبقه 1 نوع  از  مایع  - مایع تعادل   گروه  در هاسیستم که گرفت   نتیجه توان می

 

 

کلوین   15/298( در دمای 3حلال اتکتیک )  + (  2)بنزن   ( + 1)  هپتان  فازی سیستم های سه جزئی   نمودار  :3شکل  

 های تجربی خطوط گره، * خوراک داده  ■منحنی حلالیت،   *کیلوپاسکال:    101و فشار 

 

 

 پذیری و ضریب توزیع گزینش -3-3

را    م بنزن + هپتان کارایی جداسازی سیست  )β(  2و فاکتور ضریب توزیع   (S)1دو پارامتر گزینش پذیری 

می  تغ  ( الف  4)در شکل  .  دهد نشان  حلال  در چهار    بنزن   ی جزء جرم  ی برا   (S)  یریپذ   نش یگز  رات ییروند 

تکرار(  اتکتیک   مرتبه  است.)سه  شده  داده  می  نشان  نشان  پارامتر  تصویر  مقادیر  که  های  سیستم  Sدهد 

 
1 Selectivity 
2 Distribution Ratio 
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)هپتان( کاهش می آلیفاتیک  فاز  در  )بنزن(  افزایش کسر مولی جزء جداشونده  با  مقادیر  موردمطالعه،  یابد. 

باشد  بزرگتر از دو حلال دیگر میگلیسرول    و  اوره   حاوی هایبرای حلال  (S)مربوط به فاکتور گزینش پذیری  

از ترکیب که نشان دهنده مناسب بودن این حلال بنزن    اگرچه   .باشد )بنزن + هپتان( می  ها برای استخراج 

باشد ولی همچنان از نظر عددی بزرگتر از واحد هستند.  میکمتر    دیگرهای  پارامتر گزینش پذیری برای حلال

دلیل بالاتر    ها نیز کارایی لازم برای جداسازی بنزن از هپتان را دارند.دهد که این حلالاین مساله نشان می 

توان به میزان تمایل بیشتر بنزن به این  را می   و گلسیرول  اوره  حاوی  هایپذیری در حلالبودن فاکتور گزینش

ها )از طریق ایجاد قطبیت  های عاملی قطبی در این مولکولوجود گروه  زیرا  .دادهای اتکتیک نسبت  نوع از حلال

 .  ]22[ گرددحلالیت بنزن می موجب افزایش همکنش ممان دوقطبی( رو ممان دوقطبی در بنزن و ایجاد ب

)سه    حلال اتکتیکچهار    روند تغییر ضریب توزیع بنزن و هپتان درترتیب    هب  ( ج4و  ب  4)های  شکل

  هایی یستمدر س دهند که مقادیر مربوط به فاکتور ضریب توزیع نتایج نشان می  . دهد نشان میرا   مرتبه تکرار(

که نشان دهنده نیاز به    است ، بزرگتر از واحد  به عنوان حلال استفاده شده است  سرول یگل  /ید کلرا  ینکول  که 

  کمتر  هابرای سایر سیستم  یعتوز  یبفاکتور ضر که  باشد. درحالیمقادیر کمتری از حلال برای این جداسازی می

علت اصلی  .  ارند داز حلال    بیشتری  یربه مقاد  یازن  ی،جداساز  ینا  یبرا  بیانگر این است کهاز واحد هستند که  

ها نسبت  شوندهها و حلهای مختلف، به قطبیت و اثرات متقابل حلالمیان حلال  یع توز  یبفاکتور ضرتفاوت  

 . ]23[شودداده می
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 هپتان    توزیع  ضریببنزن و )ج(   توزیع  ها، )ب( ضریبحلال  ی ریپذ  نشیفاکتور گز)الف(    راتییروند تغ:  4شکل  

 (n=3)،  لوپاسکال یک  101و فشار    نیکلو  15/298  ی بنزن در دما  یاز کسر جرم  یبصورت تابع

 

   مذکور،   های اتکتیک ی بنزن/ هپتان با استفاده از حلالجداساز  ستمیس   بهتر   ییکاراتاکید کردن بر  بمنظور  

در جدول    منابع علمی موجود در    ی هابا داده  یریپذ   نش یو گز  ع ی توز  ب یو ضرا  یشگاهیآزما  ی هاداده  مقایسه

 آورده شده است.  4

 

 یموجود در منابع علم هایبا دادهطرح حاضر    یر یپذ  نش یو گز  عی توز  بیضرا  سهی مقا: 4جدول  

 

 

 نوع سیستم  حداکثر ضریب توزیع  حداکثر ضریب گزینش پذیری  مراجع

 کار پژوهشی حاضر استخراج بنزن از هپتان 84/1 65/49 -----

 استخراج بنزن از مخلوط سیکلوهگزان/ بنزن  2/1 15 ]24[

 استخراج بنزن از مخلوط هگزان/ بنزن  11/1 27/89 ]25[

 استخراج تولوئن از مخلوط تولوئن/ سیکلوهگزان  6/1 9 ]26[
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 ستم یخطوط گره س یتجرب هایداده  یسازگار  -3-4

از  اتکت  های + حلال  بنزن + هپتان   ی سه جزئ  های تجربی خطوط گره سیستم سازگاری داده با استفاده  یک 

اوتمر بررسی قرار گرفت.    - معادلات  و هند مورد  آزمون دادهتوبیاس  و هند در دمای    – اوتمر    های  توبیاس 

مقادیر قابل قبول ضرایب همبستگی و خطی بودن این نمودارها    ( آورده شده است.5در جدول )کلوین    15/298

(2≈ R 1 ) ،باشند. گره میهای تجربی خطوط  بیانگر سازگاری داده 

 کیاتکت   حلال +   بنزن + هپتان  ستمیس  یبرا   هند  و    اسیتوب  -اوتمر  معادلات یهاثابت:  5جدول

 لوپاسکال یک  101  فشار  و   نیکلو  15/298  ی دما  در  

 سیستم سه تایی 
a b R2 

  ثابت   رابطه  اوتمر  -  توبیاس

- 8812/0 بنزن + هپتان + کولین کلراید / اوره   6391/0  9857/0  

- 6638/0 بنزن + هپتان + کولین کلراید / پروپان دی ال   6681/0  9962/0  

- 5229/0 بنزن + هپتان + کولین کلراید / اتیلن گلایکول   0395/1  9085/0  

- 3932/0 بنزن + هپتان + کولین کلراید / گلیسرول   7535/0  9961/0  

هند   رابطه  ثابت   

4658/1 بنزن + هپتان + کولین کلراید / اوره   4594/1  9836/0  

0531/1 بنزن + هپتان + کولین کلراید / پروپان دی ال   2071/1  9881/0  

7324/0 بنزن + هپتان + کولین کلراید / اتیلن گلایکول   8543/0  9076/0  

9072/0 بنزن + هپتان + کولین کلراید / گلیسرول   4094/1  9961/0  

 

 هپتان +  بنزن  ستمیخطوط گره س یتجرب ریمقاد  یساز هیو شب  یک ینامی مدل ترمود  -3-5

چهار    بنزن / هپتان و  ستمیس   یبرا  NRTL  یو مدلساز  یشگاهیآزما  جیخطوط رابط حاصل از نتا  5شکل

𝑔𝑖𝑗∆نتایج    .دهد ا نشان می ر  ک یحلال اتکت
𝐶   و∆𝑔𝑖𝑗    برای مدلNRTL ( 6سیستم هپتان و بنزن در جدول  )

( آورده  7در جدول )نیز    RMSDپارامترهای برهمکنش دوجزئی به همراه  . همچنین  ]15  [گزارش شده است

-و حلال  بنزن + هپتان  یهاب یهمه ترک  ای برانجام شده    مدلسازییم پارامترها با استفاده از  ظتن  شده است.

و میزان خطای گزارش شده مربوط به برازش    (5)شکل    بخوبی انجام شده استهای اتکتیک سنتز شده،  

توان نتیجه  همچنین می شود.  باشد که به خطای شخصی و خطای سیستماتیک نسبت داده میپارامترها می

در کل    ی تجرب  یهابا داده   یخوب   اریرا در تطابق بس  استخراج کامل قادر است رفتار    NRTL  مدل گرفت که  

 محدوده غلظت نشان دهد.  
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𝒈𝒊𝒋∆نتایج :  6جدول
𝑪   و∆𝒈𝒊𝒋    برای مدلNRTL  سیستم هپتان و بنزن 

∆𝑔21
𝑇  ∆𝑔12

𝑇  ∆𝑔21
𝐶  ∆𝑔12

𝐶  
 سیستم

(2) (1) 

 هپتان بنزن -89/97 63/613 -3236/2 6061/0

NRTL  ،  (𝛂مدل  در  (𝛕𝐢𝐣و   𝛕𝐣𝐢)  یجزئ  دو  برهمکنش  ی پارامترها:  7جدول = 𝟎.  ستمی س  یبرا   %RMSDو    (𝟐𝟖

 ک یاتکت  حلال +    بنزن +    هپتان

rmsd% τji τij i-j 

Heptane + Benzene + ChCl-Urea 

379/0  

061/1  263/0 -  1-2 

224/3  984/5  1-3 

572/0 -  249/3  2-3 

Heptane + Benzene + ChCl-Propanediol 

454/0 

061/1 263/0 - 1-2 

271/2 830/5 1-3 

748/0 - 991/2 2-3 

Heptane + Benzene + ChCl-ETG 

689/0 

061/1 263/0 - 1-2 

153/6 724/12 1-3 

419/0 650/2 2-3 

Heptane + Benzene + ChCl-Glycerol 

373/0 

061/1 263/0 - 1-2 

239/5 748/11 1-3 

201/1 - 463/4 2-3 
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کلوین   15/298( در دمای 3حلال اتکتیک )  + (  2)بنزن   ( + 1)  هپتان  فازی سیستم های سه جزئی   نمودار:  5شکل  

(. منحنی حلالیت  آبیهای مدلسازی شده )خطوط  های تجربی )خطوط قرمز(، داده کیلوپاسکال: داده  101و فشار 

 قرمز(،   نقاط)

 خوراک اولیه )نقاط مشکی(.

 گیری نتیجه -4

سه  های  برای مخلوط  و خطوط رابط   ی دوفاز  یهایمنحن   ترسیم با    یع ما  - یعتعادل ما  حاضر،در کار پژوهشی  

اتکتیک(   هپتان+ حلال   + )بنزن  و  تایی  گرفت  قرار  بررسی  فاکتور    (S)  یریپذ ینشگز  هایشاخصمورد  و 

ارزیابی شده،  های  دهند که در تمامی مخلوطهای تعادل استخراج نشان میمحاسبه شد. داده  ( D)  یع توزیبضر

اوره،    /ید کلرا  ین)کولهای اتکتیک پایین سنتز شده  پارامتر گزینش پذیری بالاتر از واحد است و همه حلال

قابلیت جداسازی  ( یسرولگل /ید کلرا  ینکول  یکول،گلا یلنات  /ید کلرا ینکول  ، ال  یپروپان د   2و1  /ید کلرا ینکول

توبیاس و هند، با استفاده از ضرائب  -اوتمر  روابط مده از  سازگاری داده های بدست آبنزن از هپتان را دارند.  

نشان دهنده دقت و    RMSD%، برای سیستم های مطالعه شده تایید گردید. مقادیر پایین    2R≈1  همبستگی

  جینتا  ت،یدر نها  .دهند های مورد مطالعه را به خوبی نشان می کارآیی این مدل می باشد که شبیه سازی داده

داددستبه  نشان  اتکتیکحلالکه    ند آمده  مناسب  توانند ی م  های  ارزش    یهاحلال   هیتصف   ی برا  ی انتخاب  با 

 .باشند  حاوی ترکیبات بنزن و هپتان ی صنعت یهازباله  یجداساز ن یو همچن یصنعت
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 تشکر و قدردانی 

 .نمایند صمیمانه تشکر می تهران(  ک یتکن ی)پل  ر یرکبیام یهای مالی دانشگاه صنعت ویسندگان از حمایتن
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Experimental analysis of liquid-liquid equilibrium of Benzene/Heptane/Deep eutectic solvent 

mixture for extraction of benzene from heptane 

Today, in the oil and petrochemical industries, deep eutectic solvents are used as a new generation of 

green and efficient solvents for separating azeotropic compounds. These solvents are biocompatible and 

economically viable. In this separation method, the deep eutectic solvent has a higher solubility power 

for the target compound (the extractable component) compared to other components in the mixture. In 

this study, the separation of the azeotropic compound benzene + heptane as aromatic and aliphatic 

hydrocarbons using synthesized deep eutectic solvents (choline chloride/urea, choline 

chloride/glycerol, choline chloride/ethylene glycol, choline chloride/propane diol) has been 

investigated. Thermodynamic modeling of the extraction process has also been performed using the 

NRTL thermodynamic model. The results of the benzene extraction from heptane showed that the 

selectivity of deep eutectic solvents is larger than the unit and economically suitable for industrial 

extraction units. Additionally, the modeling results showed that the NRTL model accurately matches 

the equilibrium data of the mentioned binary systems. 

Keywords: Deep eutectic solvent, Heptane, Benzene, Selectivity, liquid-liquid extraction, 

Thermodynamic modeling 

 

 

 

 


