
 وسویسیده لیلام              SAFTترموفیزیکی برخی مایعات یونی با استفاده از معادلات حالت  پیش بینی خواص

 

 ‌أ

 

 وزارت علوم، تحقیقات و فناوری

 

 دانشکده علوم

پیش بینی خواص ترموفیزیکی برخی مایعات یونی با 

 SAFTاستفاده از معادلات حالت

پایان نامه برای دریافت درجه کارشناسی ارشد در 

 رشته شیمی گرایش شیمی فیزیک

 سیده لیلا موسوی

:استاد راهنما   

 دکتر مریم درگاهی

2931بهمن  

 

 

 



 وسویسیده لیلام              SAFTترموفیزیکی برخی مایعات یونی با استفاده از معادلات حالت  پیش بینی خواص

 

 ‌ب

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 وسویسیده لیلام              SAFTترموفیزیکی برخی مایعات یونی با استفاده از معادلات حالت  پیش بینی خواص

 

 ‌ت

 

 وزارت علوم، تحقیقات و فناوری

 

دانشکده علوم پایه         

   گروه شیمی

پیش بینی خواص ترموفیزیکی برخی مایعات یونی با 

 SAFTاستفاده از معادلات حالت 

پایان نامه برای دریافت درجه کارشناسی ارشد در رشته 

 شیمی گرایش شیمی فیزیک

 سیده لیلا موسوی

:  امنهار استاد  

 دکتر مریم درگاهی

: استادمشاور  

 دکترعلی مقاری

2931بهمن  

 

 

 

 



 وسویسیده لیلام              SAFTترموفیزیکی برخی مایعات یونی با استفاده از معادلات حالت  پیش بینی خواص

 

 ‌ث

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 وسویسیده لیلام              SAFTترموفیزیکی برخی مایعات یونی با استفاده از معادلات حالت  پیش بینی خواص

 

 ‌ج

 

 

 

پدر و مادر بزرگوار و همسر عزیزمتقدیم به   

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

  

 



 وسویسیده لیلام              SAFTترموفیزیکی برخی مایعات یونی با استفاده از معادلات حالت  پیش بینی خواص

 

 ‌ح

 

 تقدیر و تشکر 

خدا‌‌را‌شکر‌می‌گویم‌که‌توفیق‌بهرمندی‌از‌لذت‌تحصیل‌علم‌و‌معرفت‌از‌محضر‌اساتید‌عالیقدر‌و‌

از‌خانم‌دکتر‌درگاهی‌و‌آقای‌دکتر‌مقاری‌که‌استاد‌.‌را‌به‌بنده‌عطا‌فرمود‌پیشکسوتان‌علم‌و‌فرهنگ

‌از‌راهنمایی‌های‌مفید‌و‌پرثمر‌خود‌ راهنما‌و‌مشاور‌اینجانب‌در‌تدوین‌این‌پایان‌نامه‌بوده‌اند‌و‌مرا

‌.بهرمند‌ساخته‌اند،‌سپاسگزاری‌می‌نمایم

‌.می‌باشند‌،‌کمال‌امتنان‌و‌تشکر‌را‌دارم‌که‌پویندگان‌راه‌علم‌و‌فرهنگاز‌اساتید‌گرامی‌گروه‌شیمی‌

 

 

 

 

 

 

 

 



 وسویسیده لیلام              SAFTترموفیزیکی برخی مایعات یونی با استفاده از معادلات حالت  پیش بینی خواص

 

 ‌خ

 

 

 



 وسویسیده لیلام              SAFTترموفیزیکی برخی مایعات یونی با استفاده از معادلات حالت  پیش بینی خواص

 

 ‌د

 

 

    

 

 



 وسویسیده لیلام              SAFTترموفیزیکی برخی مایعات یونی با استفاده از معادلات حالت  پیش بینی خواص

 

 ‌ذ

 

                  

 

 

 

 



 وسویسیده لیلام              SAFTترموفیزیکی برخی مایعات یونی با استفاده از معادلات حالت  پیش بینی خواص

 

 ‌ر

 

 

 



 وسویسیده لیلام              SAFTترموفیزیکی برخی مایعات یونی با استفاده از معادلات حالت  پیش بینی خواص

 

 ‌ز

 

 چکیده 

رموفیزیکی‌خواص‌ت‌ SAFTمعادلات‌حالت‌دو‌نسخه‌از‌استفاده‌از‌با‌سعی‌شده‌استاین‌پژوهش‌در

‌مایعات‌یونی‌پیش‌بینی‌ش ‌پیش‌بینی‌خواص‌‌زیرا‌.ودبرخی‌از ‌بررسی‌و معادلات‌حالت‌توانایی‌زیادی‌در

‌و‌.ترموفیزیکی‌اغلب‌ترکیبات‌دارند یک‌مایع‌یونی‌شامل‌یک‌کاتیون‌حلقوی‌دارای‌زنجیره‌های‌آلکیلی‌،

ایمیدازولیوم‌انتخاب‌‌پایه‌ی‌در‌این‌پژوهش‌مایعات‌یونی‌با.،‌‌می‌باشدتیون‌استیک‌آنیون‌که‌متصل‌به‌کا

‌اند ‌یدارای‌دو‌زنجیره‌ی‌آلکیلی‌هستند‌که‌شده ‌از‌و‌زنجیره‌ی‌دیگر‌(‌متیل‌)‌ثابت‌آلکیل‌،‌یک‌زنجیره

‌تغییر‌می‌کند‌به‌بوتیل ‌اکتیل‌ ‌هگزیل‌و ‌فلوئورو‌‌قابل‌تغییرمایعات‌یونی‌نیز‌نآنیون‌های‌ای. ‌تترا است‌نظیر

‌.ایمید(‌‌سولفونیل‌تری‌فلوئورو‌متیل)‌بیسبورات‌و‌هگزا‌فلوئورو‌فسفات‌و‌

‌پژوهش‌ ‌این ‌معادلات‌حالت‌در  با
 
PC-SAFT‌ ‌Heterosegmented-SAFTو ‌مایعات‌یونی‌‌ این

یکبار‌با‌تغییر‌‌،در‌فشار‌های‌مختلف‌انجام‌شده‌استمحاسبات‌انجام‌شده‌به‌صورت‌ایزوترم‌‌.بررسی‌شده‌اند

جیره‌ی‌آلکیلی‌و‌طول‌زنجیره‌ی‌آلکیلی‌و‌ثابت‌در‌نظر‌گرفتن‌آنیون‌و‌بار‌دیگر‌با‌ثابت‌نگه‌داشتن‌طول‌زن

‌نوع‌آنیون‌ ‌تغییر ‌فیزیکی‌نظیر ‌ظرفیت‌گرمایی‌در‌حجم‌فشارخواص‌ترمو ‌ثابت‌، ‌فشار ‌ظرفیت‌گرمایی‌در ،

هدف‌این‌است‌که‌اثرات‌تغییر‌طول‌زنجیره‌ی‌آلکیلی‌و‌همچنین‌‌.استثابت‌و‌سرعت‌صوت‌‌محاسبه‌شده‌

ای‌تجربی‌و‌محاسباتی‌با‌هم‌مقایسه‌شوند‌،‌تغییر‌نوع‌آنیون‌‌بر‌روی‌خواص‌ترموفیزیکی‌مشاهده‌شود‌و‌داده‌ه

در‌پیش‌بینی‌خواص‌ترموفیزیکی‌این‌‌Heterosegmented-SAFTو‌‌PC-SAFTو‌توانایی‌معادلات‌حالت‌

نتایج‌حاصل‌نشان‌می‌دهد‌که‌هر‌دو‌معادله‌ی‌مذکور‌توانایی‌زیادی‌در‌پیش‌.مواد‌مورد‌بررسی‌قرار‌گیرد

‌ل‌مثل‌حجم‌،‌فشار‌و‌چگالی‌دارند‌،‌و‌درچند‌مورد‌از‌مایعات‌یونی‌بینی‌خواص‌ترموفیزیکی‌مشتق‌مرتبه‌ی‌او

برای‌محاسبه‌ی‌خواص‌مشتق‌مرتبه‌ی‌دوم‌مثل‌ظرفیت‌گرمایی‌و‌سرعت‌صوت‌مناسب‌هستند،‌مورد‌بررسی،‌

ظرفیت‌گرمایی‌در‌فشار‌‌درصد‌خطایتترا‌بورات‌‌ایمیدازولیوممتیل‌-3-بوتیل- به‌طور‌مثال‌برای‌مایع‌یونی‌

‌‌سبه‌شدهمحا‌ثابت ‌معادله‌ی‌حالت‌‌Heterosegmented-SAFTمعادله‌ی‌حالت‌با ‌ترتیب‌‌PC-SAFTو به

‌ ‌با ‌‌3/2برابراست %‌ ‌،‌.%3/22و ‌حالت ‌ی ‌معادله ‌دو ‌هر ‌از ‌حاصل ‌نتایج ‌به ‌توجه ‌حالت‌‌با ‌ی معادله

                                                             
1 -Perturbed Chain Statistical associating  fluid  theory 
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