Univerzitet u Beogradu

Tehnolosko-metalurski fakultet

Danijela A. Soldatovic¢

Termodinamicka analiza ravnoteZnih,
volumetrijskih i transportnih svojstava
viSekomponentnih sistema jonskih teCnosti i
organskih rastvaraca

Doktorska disertacija

.

Tehnolosko-metalurski fakultet

Beograd, 2019.



University of Belgrade

Faculty of Technology and Metallurgy

Danijela A. Soldatovi¢

Thermodynamic analysis of phase equilibria,
volumetric and transport properties of
multicomponent systems of ionic liquids and
organic solvents

Doctoral Dissertation

.

Tehnolosko-metalurski fakultet

Belgrade, 2019.



Mentor:

Dr Mirjana Kijev€anin, redovni profesor, Tehnolosko-metalurski fakultet,
Univerzitet u Beogradu

Clanovi komisije:

Dr Ivona Radovi¢, redovni profesor, Tehnolosko-metalurski fakultet,
Univerzitet u Beogradu

Dr Jelena Vuksanovi¢, nauc¢ni saradnik, Tehnolosko-metalurski fakultet,
Univerzitet u Beogradu

Dr Zoran ViSak, docent, School of Engineering and Applied Sciences,
Univerzitet Aston

Datum odbrane:




Za doprinos u realizaciji ove teze najvecu zahvalnost dugujem svom
mentoru, Prof. Dr Mirjani Kijevéanin, na izuzetnoj podrsci tokom izrade
teze i na ukazanom poverenju.

Posebno se zahvaljujem Dr Jeleni Vuksanovié, na velikoj pomoci prilikom
eksperimentalne postavke i kontantnom pracenju svake istraZivacke faze.

Prof. Dr Ivoni Radovi¢ i Dr Zoranu Visku zahvaljujem se na toploj
saradnji, sugestijama i komentarima prilikom analize eksperimentalnih
rezultata.

Veliku zahvalnost dugujem i svojoj koleginici i prijateljici Veri Sudar
Lucié¢, ¢iji su mi saveti i nesebicna podrska bili dragoceni.

Na kraju, zahvaljujem se i svojoj porodici na svakodnevnoj podrsci tokom
izrade ove disetacije.



Termodinamicka analiza ravnoteZnih, volumetrijskih i transportnih
svojstava viSekomponentnih sistema jonskih te¢nosti i organskih

rastvaraca

Rezime

U ovoj doktorskoj disertaciji eksperimentalno su odredene rastvorljivosti binarnih
I pseudo - binarnih smesa, odnosno termodinamicke ravnoteze tecno - teno i ¢vrsto -
te¢no, kao i uticaj dodavanja razlicitih ko - rastvaraca na pomeranje fazne ravnoteze, na
atmosferskom pritisku i u temperaturnom intervalu od 288.15 K do 371.15K. Svi
dobijeni rezultati prikazani su graficki, formiranjem faznih dijagrama temperatura -
sastav. IzvrSena su merenja ravnoteznih, volumetrijskih i transportnih svojstava
visekomponentnih sistema ekoloskih rastvaraca: jonskih te¢nosti, polimera i alkohola sa
organskim rastvarac¢ima. Eksperimentalno su odredivana termodinamicka svojstva Cistih
komponenata i njihovih smeSa u temperaturnom opsegu od T=(288.15-333.15) K i na
atmosferskom pritisku. Eksperimentalno su merene gustine, indeksi refrakcije i
viskoznosti ekoloskih rastvarata u smeSi sa industrijskim zagadivaCima. Iz

eksperimentalnih podataka izra¢unate su dopunske molarne zapremine V=, promena

viskoznosti Ax, promena indeksa refrakcije An, kao i dopunske termodinamicke

velicine: AG™® dopunska Gibsova energija aktivacije viskoznog toka, AS*® dopunska
enrtopija i AH*® dopunska entalpija, koeficijent izobarske ekspanzije «, dopunski
koeficijent izobarske ekspanzije aF. Izra¢unate termodinamicke veli¢ine su kori§éene za
analizu specifiénih molekulskih interakcija 1 efekata meSanja izmedu komponenata
sme$a, uzimaju¢i u obzir geometrijska pakovanja izmedu komponenata i uticaj

temperature. Ravnotezni podaci ¢vrsto - teCno za sva Cetiri binarna sistema su uspesno
korelisani NRTL modelom sa dva razli¢ita temperaturno zavisna parametra, Ag;, i AQ,

Fourier-ova transformaciona infracrvena (FT-IR) spektroskopija binarnih smesa
nikotina sa alkoholima i odgovarajucih Cistih komponenata izvedena je na 298.15 K. u
cilju pojasnjenja molekulske strukture, intra - i inter - molekulskih interakcija u
rastvorima. Modelovanje viskoziteta radeno je sa dva modela: modelima doprinosa
grupa UNIFAC-VISCO i ASOG-VISCO modelima, i korelativnim McAllister
dvoparametarski three-body i troparametarski four-body modelima.



Na osnovu dobijenih rezultata ustanovljeno je da samo dodavanje PEG 2050
vodenom rastvoru anilina izazvalo znacajan ko-rastvara¢ efekat dok je u slucaju PEG
35000 doslo do suprotnog efekta i on se pokazao kao anti - rastvara¢ smanjujuci
rastvorljivost N,N-dimetilanilina. Dobijeni rezultati korelisani NRTL modelom su
pokazali dobro slaganje sa eksperimentalnim. Svi tipovi ekoloSkih rastvaraca,
razmatrani u ovoj tezi (polimeri, jonske te¢nosti, alkoholi) su kompleksne strukture sa
moguénosti podesavanja njihovih svojstava za industrijsku primenu u tretmanu Siroko
zastupljenih organskih rastvaraca (nikotina, anlilina, N,N-dimetilanilina, benzena,
toluena, i ksilena). Stoga je znacajna detaljna termodinamicka karakterizacija i
prosirenje termodinamicke baze podataka za njihove smese sa toksi¢nim hemikalijama.
Analiza je pokazala da u smeSama nikotina i propandiola deSavaju snazne interakcije u
odnosu na smese sa butanolima $to je u skladu sa njihovom izrazito polarnom prirodom
i sposobno$¢u da formiraju vodoni¢ne veze. Pokazalo se da samo simultana analiza
dopunskih molarnih zapremina, dopunskih molarnih Gibsovih energija, dopunskih
molarnih entalpija i dopunskih molarnih entropija aktivacije viskoznog toka mogu dati
detaljno objasnjenje molekularnih interakcija koje postoje u smesi, naro¢ito ako se
molekuli komponenti razlikuju po veli¢ini. U slucaju smeSe PPG i aromatskih molekula
analiza entalpijskog i entropijskog doprinosa AG™® je pokazala da su visoko pozitivne
vrednosti posledica negativnog entropijskog doprinosa zbog velike razlike u velicini
molekula. Za modelovanje viskoziteta UNIFAC-VISCO model se pokazao kao bolje
prediktivni model posebno na vi§im temperaturama i u sistemima sa izomerima ksilena.
Kljuéne reci: ravnoteza te¢no-te¢no, ravnoteza ¢vrsto-te¢no, gustina, viskoznost, indeks
refrakcije, jonske te¢nosti, organski rastvaraci, polimeri, modelovanje
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Thermodynamic analysis of phase equilibria, volumetric and transport
properties of multicomponenet systems of ionic liquids and organic

solvents

Summary

In this doctoral dissertation, binary and pesudobinary mixtures were
experimentally determined. Those were thermodynamic equilibrium liquid - liquid and
solid - liquid, as well as the influence of adding different co - solvents on the phase
balance displacement at atmospheric pressure and in the temperature range from 288.15
K to 371.15 K. All obtained results are presented graphically by forming phase
diagrams of temperature - content. Measurements of equilibrium, volumetric and
transport properties of multicomponent ecological solvent systems were performed:
ionic liquids, polymers and alcohols with organic solvents. The thermodynamic
properties of pure components and their mixtures in the temperature range from T =
(288.15-333.15) K and at atmospheric pressure were determined experimentally.
Density, refractive indices and viscosity of organic solvents in mixtures with industrial

pollutants were experimentally measured. Complementary molar volumesV®, change in

viscosity An, change in refractive index An,, as well as additional thermodynamic sizes

were computed from the experimental data: AG™ additional Gibbs viscosity current

activation energy, AS™® supplemental entropy and AH*® supplemental enthalpy,
coefficient of isobar expansion a, supplementary iso-expansion expansion ekspanzije
oF. The calculated thermodynamic quantities were used to analyze specific molecular
interactions and mixing effects between the components of the mixture, taking into
account the geometric packings between the components and the effect of the
temperature. The equilibrium data firmly-fluently for all four binary systems were

successfully correlated with the NRTL model with two different temperature-dependent
parameters Ag,, and Ag,, Fourier's transformation infrared (FT-IR) spectroscopy of

binary mixtures of nicotine with alcohols and corresponding pure components was
performed at 298.15 K in order to clarify molecular structure and intra - and

intermolecular interactions in solutions.



The viscosity modeling was performed with two models: the contribution
models of the UNIFAC-VISCO and ASOG-VISCO models and the correlative
McAllister two-way three-body and three-parametric four-body models. On the basis of
the obtained results, it was found that only the addition of PEG 2050 to an aqueous
solution of aniline caused a significant co-solvent effect, whereas in the case of PEG
35000 the opposite effect was demonstrated and it proved to be an anti-solvent reducing
the solubility of N,N-dimethylaniline. The obtained results correlated with the NRTL
model revealed good agreement with the experimental. All types of ecological solvents
discussed in this thesis (polymers, ionic liquids, alcohols) are complex structures with
the ability to adjust their properties for industrial application in the treatment of widely-
present organic solvents (nicotine, aniline, N,N-dimethylaniline, benzene, toluene, and
xylene). Therefore, a detailed thermodynamic characterization and expansion of the
thermodynamic database for their mixtures with toxic chemicals is significant. The
analysis showed that mixtures of nicotine and propanediol occur in strong interactions
compared to mixtures with butanols, which is accordant with their extremely polar
nature and the ability to form hydrogen connections. It has been shown that only a
simultaneous analysis of the additional molar volumes, additional molar Gibbs energies,
additional molar enthalpies, and additional molar entropies of the viscous flow
activation can give a detailed explanation of the molecular interactions that exist in the
mixture, especially if the molecules of the components differ in size. In the case of a
mixture of PPG and aromatic molecules, the analysis of enthalpy and entropy
contribution has shown that highly positive values are the result of a negative entropy
contribution due to a large difference in molecular size. For viscosity modeling, the
UNIFAC-VISCO model proved to be a better predictive model, especially at higher

temperatures and in systems with xylene isomers.

Keywords: liquid-liquid equilibria, solid-liquid equilibria, density, viscosity, refractive

index, ionic liquids, organic solvents, polymers, modeling

Scientific area: Technological engineering

Special scientific topic: Chemical engineering
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1. Uvod

1.Uvod

Prethodni vek obelezio je rapidni razvoj industrije zajedno sa porastom broja i
koli¢ine hemikalija koje su koris§¢ene u razli¢itim proizvodnim procesima. Vecina njih
je toksi¢na sa visokim negativnim uticajem na zivotnu sredinu i zdravlje Coveka.
Statistika je dokazala da veliki udeo u formiranju ozona u troposferi zauzimaju upravo
industrijski organski rastvaraci. Stoga je 21.vek doneo sa sobom preokret ka upotrebi
manje toksicnih 1 manje isparljivih supstanci a sve u cilju smanjenja zagadenja i
smanjenja potrosnje resursa i energije. Sve ovo je objedinjeno kroz dizajn inovativnih
procesa, implementaciju novih tehnologija visoke produktivnosti (vodenje procesa na
nizim temperaturama i pritiscima) i planiranje prevencije zagadenja. Veliku ulogu u
pomenutom smanjenju zagadenja ima i ispitivanje primene takozvanih ekoloski

prihvatljivih rastvaraca.

Pored primene ekoloski prihvatljivih rastvaraca, vazan aspekt projektovanja
procesa je i dizajn energetski efikasnih procesa to jest odvijanje istih u uslovima sobne
temperature i atmosferskog pritiska.

Vaznu ulogu u dobijanju proizvoda visoke ¢istoce igraju i separacioni procesi.
Vecina ovih procesa odvija se na vis§im temperaturama i pritiscima tako da osim $to su
ekonomski neisplativi, ove procese prati i emisija velike koli¢ine $tetnih gasova. Ostali
sepracioni procesi (destilacija, apsorpcija, ekstrakcija) iziskuju poznavanje hemijskih
struktura, kvantitativno odredivanje parcijalnih ravnoteznih veli¢ina smesa fluida,
poznavanje specificnih molekulskih interakcija, efekata meSanja, i jos uvek su

nedovoljno ispitani.




1. Uvod

Poznavanje ravnoteznih, volumetrijskih i transportnih osobina visekomponentnih
sistema je od velikog znaCaja za analizu njihovog ponasanja. Analizom dobijenih
osnovnih, izvedenih i parcijalnih termodinamickih veli¢ina mogu se objasniti
medumolekulske interakcije u visSekomponentnim sistemima i na taj nacin definisati
specificno ponasanje i veliko odstupanje od idealnosti. Poznavanje parcijalnih veli¢ina
pri beskonacnom razblazenju je znacajno i zbog utvrdivanja uticaja razlicitih toksi¢nih

supstanci koje se u manjim koli¢inama otpustaju u okolinu.

Imajuéi u vidu navedenu problematiku cilj ove teze je bilo ispitivanje alternativnih
rastvraca i njihove potencijalne primene u nekim separacionim procesima. IznalaZenje
rastvaraca velike selektivnosti doprinelo bi poboljSanju efikasnosti separacionog
procesa i omogucilo takav dizajn ekoloski prihvatljive separacije sa manjom koli¢inom
netoksi¢nog rastvaraca. U disertaciji je izvrSena detaljna termodinamicka analiza
ravnoteznih, volumetrijskih i1 transportnih osobina svakog od alternativnih rastvaraca
pojedina¢no ali i njihovih binarnih smeSa sa toksi¢nim supstancama. Alternativni
rastvara¢ je posmatran kao separcioni agens i kroz definisanje termodinamickih
ravnoteznih podataka njihovih smesa sa toksi¢nim supstancama analizirana je efikasnost

ekoloski prihvatljivog rastvaraca. Analizirane su tri klase alternativnih rastvraca:

> Polimeri
Polietilen glikoli — PEG srednje molekulske mase 2050 i 35000. Polietilen
glikoli zbog svojih osobinal?*#456 imaju veoma Siroku primenu u industriji’®
kao potpuno netoksicni i ekoloski prihvatljivi polimeri.
Poplipropilen glikol — PPG srednje molekulske mase 425 i 2000. Polipropilen

910 i ve¢ su nasli primenu

glikoli su strukturno veoma sli¢ni polietilen glikolima
u razli¢itim industrijskim procesima® ali su nedovoljno istrazeni u
termodinamickom smislu.

» Jonske te¢nosti

Jonske tecnosti'? su te¢nosti 21. veka zbog svojih atraktivnih hemijskih
karakteristika: niske isparljivosti*3!4, niske tempearture topljenja'®>®, podesivih
konformacijama!’ koje impliciraju podesivim hemijskim Kkarakteristikama,
jonske odnosno polarne prirode®°2921 j raznolikosti dozvoljenih interakcija u

njihovim smeg§ama?2232425.26,




1. Uvod

Za analizu su odabrane sledec¢e jonske tecnosti:

1-Butil-3-methylimidazolium triflate, [bmim][OTf ] i
1-Butil-3-methylimidazolium bis(trifluoromethylsulfonyl)imide, [bmim][NTf, |

» Alkoholi
Siroko koris¢eni rastvara¢i?”?® koji pokazuju u manjoj meri toksi¢nost. Za
analizu su odabrani: 1-butanol, 2-butanol, 1,2-propandiol, i 1,3-propandiol.
Izabrane toksi¢ne supstance su: nikotin?*3°, anilin, N,N-dimetilanilin, benzen3!%?,
toluene, o0-, m-, p-ksilen. Sve ove supstance su veliki industrijski zagadivaci i veéina su

sastavni deo otpadnih industrijskih tokova.

Prvi deo disertacije se bavio eksperimentalnim merenjima termodinamickih
ravnoteza te¢no - te¢no, (LLE - Liquid - Liquid Equilibria), binarnih i pseudo-binarnih
smes$a, i merenjem termodinamicke ravnoteze ¢vrsto - te¢no, (SLE - Solid - Liquid
Equilibria). Ispitivane su moguénosti pomeranja oblasti rastvorljivosti, odnosno

nerastvorljivosti dodavanjem ko - rastvaraca ili anti - rastvaraca.

U drugom delu je izvrSena analiza mesljivosti alternativnih rastvaraca sa izabranim
toksi¢nim supstancama. Za odredene smese je ustanovljena potpuna mesljivost dok su
neke ispoljile 1 delimi¢nu mesljivost. Za potpuno mesljive sisteme izvrSena je detaljna
termodinamicka analiza smeSa, merene su gustine, indeksi refrakcije i1 viskoznost.
Pomoc¢u odredenih termodinamickih veli¢ina analizirane su molekulske interakcije u

smesama $to bitno doprinosi fundamentalnom razumevanju teorije teCnog stanja.

U cilju primene ispitivanih rastvaraca i njihovih binarnih smesa neophodno je
poznavanje termodinamike rastvora kako bi se konkretizovala njihova primena u
industriji. Za neke procese je od interesa pozvananje osobina smese, dok za druge
procese vaznost ima poznavanje parcijalnih osobina jedne komonente u smesi. Stoga je
jedan deo teze bio posvecen proracunu ravnoteze faza a drugi odredivanju transpotrnih 1
volumetrijskih svojstava. Na taj nacin termodinamickom faznom Kkarakterizacijom
moguce je postaviti osnovu za dizajn sepracionog procesa kojim bi se vrsilo uklanjanje

toksi¢nih supstanci iz otpadnih industrijskih tokova.




2. Teorijske osnove

2. Teorijski deo

2.1 RavnoteZne osobine LLE, SLE

2.1.1 Termodinamicka ravnoteia tecno-tecno, LLE

U vecini sluc¢ajeva prilikom meSanja dve teCnosti ne dolazi do formiranja
homogene faze ve¢ do delimi¢no mesljivih te¢nih sistema. U takvim sistemima dolazi
do formiranja dve faze, pri ¢emu je jedna faza bogatija jednom komponentom a druga

faza drugom komponentom.

Matematic¢ko opisivanje pomenutih ravnoteznih uslova®® i neidealnosti obe faze,
polazi od jednakosti fugaciteta dve teCne faze, te€ne faze se oznacavaju sa I II u super

skriptu:
fl=f" (i=12,3,..n) (2.5)

1 uvodenjem koeficijenata aktivnosti za obe komponente preko relacije ﬂ' =x"y"f!

kriterijum ravnoteze postaje:
xtyl £ =x"y" " (1=123,..n) (2.6)

Odnosno,




2. Teorijske osnove

K' = X _y &

AT @7)

Ravnotezni odnos k' se zove koeficijent raspodele komponente i u dve te¢ne faze. Dok

je fugacitet Ciste komponente dat slede¢om jednaCinom:

sat
f =g R exp{vi{P‘P ﬂ (2.8)

RT

gde je: o= - koeficijent fugaciteta Ciste zasi¢ene pare i na T i p=, v - molarna
zapremina Ciste te€nosti i na temperaturi T , P** - napon pare Ciste te¢ne komponente i

na temperaturi T .

Ako na datoj temperaturi T sistema svaka ¢ista komponenta postoji u tecnom obliku,

f' = f" = f , ravnoteZa se svodi na:
X'y =x"y! (i=1423,..n) (2.9)

Pa se jednacina (2.7) svodi na:

X _ %
ki === (2.10)
X7
Koeficijenti aktivnosti za svaku komponenti ,' i ", funkcijski su identi¢ni,

karakteriSu ih samo razli¢iti molski udeli na koje se odnose:

G®=RTY xIny, (2.12)

i=1
gde je GF dopunska Gibsova energija.

Za termodinamicki sistem te¢no-te¢no koji sadrzi N komponenata vazi:

% :7i(X1IvX2|""Xr|\J—1'T’P) (2.12)

7i :yi(X1”1X2”!"'XrI\|I_11TaP) (213)




2. Teorijske osnove

Za binarni sistem te¢no-te¢no za koji je p=-const. ili temperaturama dovoljno

niskim da se uticaj pritiska na koeficijent aktivnosti moze zanemariti, jednacina (2.9) sa

jednim nezavisnim molskim udelom po fazi postaje:

X=X (2.14)
ili

(1-x)m =(1-x")7 (2.15)
gde su koeficijenti aktivnosti definisani:

yi=n(xT) iy =r (4T (2.16)

Fiksiranjem promenljive T i reSavanjem jednadina (2.15) i (2.16) za druge dve

promenljive dobija se:

InT: |n—| (217)
1 X
Vo _ i 1m%

In=2%-=1In | (2.18)
V2 1-x

2.1.2 Termodinamicka ravnoteia évrsto-teéno, SLE

Ravnotezni uslovi &vrsto-te¢no®, SLE se opisuju analogno onima za sisteme
te€no-tecno mada se umesto analitickog modela najceS¢e koriste dijagrami dobijeni
eksperimentalno. Za najjednostavniji slucaj fazne ravnoteze sistema jedne Cvrste i jedne
tecne komponente osnove jednacine su:

fl = f3 (2.19)
Xi?’iL fiL :Zﬂ/is f° (2'20)

gde su X; i z; molski udeli komponente i u te¢nom i ¢vrstom rastvoru, respektivno.

Ekvivalentno,




2. Teorijske osnove

Xi?’iL = ZiViSQi (2'20)
gde je
¢ =f5(T,P)/f (T,P) (2.21)

Desna strana ove jednacine definiSe i, kao odnos fugaciteta na temperaturi T i pritisku

P sistema. Za svaku Cistu komponentu na njenoj temperaturi topljenja T, ; vazi:

£5 (Toir P) = £ (T P) (2.22)

m,i? m,i?
Medutim na T =T, ; ova jednakost ne vazi te je potrebno izvesti odgovarajuc¢u formulu

za ¢; definisano jedna¢inom (2.21.). S obzirom da svojstva ¢vrstih supstanci ne zavise

od pritiska u znacajnoj meri, radi lakSeg proracuna moze se pretpostaviti da je

referentna temperatura jednaka normalnoj temperaturi topljenja T, ;. Shodno tome bilo

za ¢vrstu bilo za te¢nu komponentu moze se definisati:

T T
AH[™ = [ CpdT +AH™ + [ CodT (2.23)
T T
ili,
g
AH* = AH™ + [ (C3 —Cp )dT (2.24)
Tm

U svrhu lakSeg proracuna pretpostavimo da se ¢vrsta komponenta (1) rastvara u te¢noj
komponenti (2). Polazna tacka je jednacina (2.20). Da bismo je primenili pretpostavimo
da se te¢na faza ne rastvara u ¢vrstoj fazi. Stoga je ¢vrsta faza Cisto jednokomponentna

dok je te¢na faza dvokomponentna. Fazna jednacina se sada moZe napisati kao:

f5(T,P)=f"(T,P,x) (2.25)

£ (TP ) =74 (T, Pox,) £ (2.26)

Iz ove dve jednaline ravnotezna rastvorljivost vrste komponente (X) u tecnosti se

moze izraziti kao:
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f.° 1
= L || — 2.27
% (flLJ(yl(T’P’Xl)] ( :

Kako su koeficijenti aktivnosti funkcije temperature i sastava imamo:

()

Sa pretpostavkom da je temperatura na kojoj se vrsi rastvaranje jednaka temperaturi

topljenja &vrste komponente onda je f°(T,)=f"(T,).

Odatle proizilazi:

1

- 2.29
71(Tm’x1) ( :

X1:

Medutim za bilo koju temperaturu razli¢itu od T, mora se upotrebiti jednacina (2.28).
Odatle sledi:

S
Inx, =—In yl—ln(%j (2.30)

1

Zamenom c¢lanova u jednacini (2.30.) moze se izraziti:

Inxl——lnyl—[imus[1 1j+w[l—-r—m—lnlﬂ (2.31)

R \T T, R T T

m

Jednacina (2.31) se moze reSiti iterativno sa pretpostavkom pogodnog modela

koeficijenta aktivnosti za te¢nu fazu (npr. van Laar, NRTL itd.). U posebnom slucaju
gde posmatrana temperature T bliska temperaturi topljenja T, jednalina se moze
svesti na:

AH fus 1 1
Inx, =—In 71{ RTm [?—T—H (2.32)

m
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2.2 Volumetrijske i transportne osobine

Poznavanje volumetrijskih i transportnih osobina Cistih komponenti i njihovih
smesa je neophodno u industriji, kako za proracune i projektovanje tehnoloskih procesa,

tako 1 za projektovanje same tehnoloske i procesne opreme.

Za opisivanje neidealnog ponasanja smeSa koriste se slede¢e termodinamicke
veli¢ine: gustina, dopunska molarna zapremina, parcijalna molarna zapremina,
koeficijent zapreminske ekspanzije, indeks refrakcije i promena indeksa refrakcije
smeSe, kao i druge volumetrijske osobine smesa: koeficijent izobarske ekspanzije i

izotermski koeficijent pritiska, dopunske molarne entalpije.

Dopunska molarna zapremina smese V & se definise jedna¢inom:

N
VE=V->"xV, (2.33)
i=1

gde je V molarna zapremina sme$e, V; molarna zapremina Ciste komponente i, X

molski udeo komponente i, a N broj komponenata smese.

Promena indeksa refrakcije smese An, u odnosu na indeks refrakcije koji bi imala

idealna smeSa definisana je jednacinom:
Ang =n, =Y xny, (2.34)

gde su Ny indeks refrakcije smeSe, AN, indeks refrakcije Ciste komponente i, a X

molski udeo komponente i.

Promena viskoznosti u odnosu na viskoznost ¢iste komponente se definiSe jednac¢inom:

N
An == X (2.35)

i=1

gde 5 predstavlja viskoznost smese i 77; viskoznost Ciste komponente i .

Za binarni sistem dopunska molarna zapremina V= se odreduje iz eksperimentalno

izmerenih gustina smese i Cistih komponenata jednacinom:
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VE = XM, +x,M, _(XlMl 4 XZMZ] (2.36)
P P P>

Promena indeksa refrakcije An, se izvodi iz jednaline (2.34) a na oshovu

eksperimentalno izmerenih indeksa refrakcije smese i ¢istih komponenti:

Ang =g _(X1n01 + inDz) (2.37)

U jednac¢inama (2.36) i (2.37) X, i X, predstavljaju molske udele, M, i M, molarne
mase, p, I p, gustine i Ny i Ny, indeksi refrakcije Cistih komponenata 1 i 2,

respektivno. Gustina smese je oznaCena sa p dok je N, indeks refrakcije binarne

smese.

Vrednosti dopunske molarne zapremine V &, promene viskoznosti An i promene
indeksa refrakcije An, binarnih smesa se koreliSu pomocu Redlich-Kisterovog (RK)
polinoma® datog jedna¢inom:

m k-1

Y, =36 A (% -x) T =% DA (2% 1) (2.39)

k=1 kL
gde je v, oznatava dopunsku molarnu zapreminu V E ili promenu indeksa refrakcije

Angbinarnog sistema ij, dok su A parametri polinoma i k+1 broj parametara RK
polinoma koji se odreduje pomoéu F-testa *°.
Za obradu eksperimentalnih podataka koristimo:

1. srednje kvadratno odstupanje (,,root mean square deviation “— RMSD):

12

K
Z (Yeksp _Yraé )IZ
o=|E— (2.39)

10
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gde je v, eksperimentalne vrednosti V= i An, biname smese, a Y, izracunate

It
vrednosti V5 i An,iz jednadine (2.38) za binarnu smesu i K broj eksperimentalnih

tacaka.

2. srednja procentualna greska PD (%):

KIYoo =Y,
PD(%) _ 1:10 Zl: eYksp rac¢ ‘ (240)
1= eksp,max i

gde je v, maksimalna eksperimentalna vrednost dopunske molarne zapremine V &

ksp, max
ili promene indeksa refrakcije An, binarnog sistema, dok su ostale veli¢ine kao u
jednacdini (2.39).

Za odredivanje parcijalne molarne zapremine polazi se od Ridlich-Kisterove jednacine,

oblika®’:

VE=x% > A (% —%,)" (2.41)
p=0
gde je:
k
A, :Z(;quTq (2.42)
q:

kroz parametre A uvedena temperaturna zavisnost, i gde se optimalni broj parametara

A,, modifikovanog RK polinoma odreduje primenom F-testa 3,

Temperaturni uticaj na molarnu zapreminu ili dopunsku molarnu zapreminu izrazava se
preko koeficijenta izobarske ekspanzije ili izobarske termicke ekspanzivnosti ¢ , koji se

definiSe preko jednacine:
a=(0Inp/aT), =V)(av/aT),, =(YvF)(ev E/aT)PYX (2.43)

Molarna zapremina i dopunska molarna zapremina povezane su jednac¢inom:

N
V=%V, +VF (2.44)
i=1

11
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gde N definiSe broj komponenata smeSe. Diferenciranjem jednacine (2.43) i njenim

deljenjem sa V dobija se jednacina:
N
a=V" {(av ®/oT )P +> xivi (2.45)
WX =y

gde o i o predstavljaju koeficijente izobarske ekspanzije smeSe, odnosno Ciste
komponente. Dopunski koeficijent izobarske ekspanzije izraCunava se jednac¢inom:
N

af =a-> ¢a, (2.46)

i=1

gde @ predstavlja zapreminski udeo komponente i :

¢ = Xivi/i XV (2.47)

Kada su nam poznate eksperimentalne vrednosti dopunskih molarnih zapremina smese

na viSe temperatura, mozemo izraCunati izotermski koeficijent pritiska dopunske

molarne entropije (aH E/aP)T , koji predstavlja zavisnost dopunske molarne entropije

od pritiska za odredeni sastav i temperaturu, sledecom jedna¢inom:

(oH®/oP) =VE-T(avE/aT) (2.48)

T,x P,x

Ove veli¢ine predstavljaju zavisnost dopunske molarne entalpije od pritiska, za odredeni
sastav 1 odredenu temperaturu. Parcijalne molarne veli¢ine su veoma znacajne u analizi

zavisnosti ekstenzivne veliCine, kao $to je zapremina, od satova, pri T, p =const.
ukazujuéi na efekat ekspanzije ili kontrakcije zapremine sa sastavom. Parcijalne
molarne zapremine komponenata 1 i 2, u dvokomponentnoj smesi V, iV, , izratunavaju

se 1z dopunske molarne zapremine koriS¢enjem sledec¢ih jednacina:

V, =VE 4V, +(1-x) (v E/ox,) (2.49)

p,T

V, =VE+V, +x, (aV & /ox,) (2.50)

p.T

12
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gde su V, iV, molarne zapremine ¢istih komponenata 1 i 2. Iz jednacina (2.49) i (2.50) i

diferenciranjem jednacine (2.41) po X, dobijaju se slede¢e jednacine za parcijalnu

molarnu zapreminu:

V, =V, +(1-x)° {i A, (2% -1)" + xlinAp (2%, —1)”} (2.51)
\Z:V2+(1—x2)z[iAp(2 +xzz ) PA, (2%, -1)" } (2.52)

Gde je parametar A je temperaturno zavisni definisan jednacinom (2.42). Dopunska

parcijalna molarna zapremina komponente 1 1 2 se izracunava iz sledecih izraza:
Vi =\71—V1=VE+(1—X1)(5VE/6)<1)pT (2.53)
V, =V, -V, =VE+x1(8VE/ax1)pT (2.54)

gde su \71 i \/_2 parcijalne molarne zapremine izracunate iz jednacina (2.51) i (2.52).

Dopunska molarna Gibsova energija aktivacije viskoznog toka AG™® se definise

slede¢om jednadinom:
In(n,V.
AG™ =RT {'” V% In (7 1)} (2.55)
.V, 1V,

dok se dopunska entropija 1 dopunska entalpija aktivacije viskoznog toka izracunavaju

slede¢im dvema jednacinama:

0(AG™)

AS™F =—| —2 2.

e
p.X

AH™® = AG™® —TAS™® (2.57)

Vrednosti dopunske molarne Gibsove energije aktivacije viskoznog toka AG*™® se

korelisu pomoé¢u Redlich-Kisterovog (RK) polinoma® datom jedna¢inom (2.38).

13
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3. Modelovanje termodinamickih podataka

3.1 Modelovanje ravnoteZnih podataka

Eksperimentalni ravnotezni podaci ispitivanih binarnih smeSa korelisani su
NRTL® i UNIQUAC modelima. Za modelovanje sistema te¢no-teéno, potrebno je

poznavanje temperature i sastava svake komponente u svakoj fazi rastvora. reference
NRTL metodom se korelise G® pomocéu y,. Ovaj model povezuje koeficijent
aktivnosti ;1 molske udele X, u te¢noj fazi, primenljiv je na delimi¢no mesljive

sisteme kao 1 na potpuno mesljive sisteme. Za binarne sisteme dopunska Gibbs-ova

energija definisana je relacijom:

GE 2
R—T=Zxk Iny, 3.1)
K=

dok se koeficijent aktivnosti » u NRTL modelu za binarne sisteme definiSe pomocu

slede¢ih jednacina:
G G, Y|
Iny, =X 712—1224_121 (#J (3.2)
(Xz +Glle) Xl +Gle2 i
G G, Y|
Iny, =X’ %1—212+le (—12] (3.3)
(X1 +G21X2) X, +612X1 )

14




3. Modelovanje termodinamickih podataka

Zamenom U jednacini (3.1) dobijamo:

G_E: X 7,6y + 721Gy (3.4)
i X, +GpX X +GyX,

Gde su binarni interakcioni parametri definisani pomocu relacija (3.5) - (3.10)

Gy, =exp(—ay,7y, ) (3.5)

G,y = exp(—ayTy ) (3.6)
A

’[12 = % (37)
Al

7, = % (3.8)

G, #G, (3.9)

U =0y (3.10)

gde su: T temperatura i R univerzalna gasna konstanta, oy, =, parametri NRTL

modela.

AQ,i AQ, su promene energetskih parametara binarne smeSe NRTL modela koji
karakteriSu interakciju molekula smese. Shodno tome NRTL model ima tri parametra (
o, Ag,, i AQ,,). Za veliki broj binarnih sistema pokazalo se da vrednost parametra o

se krece od 0.2 do 0.47. U slu€aju kada nemamo dovoljan broj eksperimentalnih
podataka, vrednost parametra «ase moze podesiti proizvoljno. Pokazalo se da

temperatura ima veliki uticaj na dopunske osobine tako da je uvedeno nekoliko

razli¢itih formi temperaturno nezavisnih i zavisnih parametara Ag,, i Ag,,.

Forma |
Ag,, = A, (3.11)
AGy = A, (3.12)
Forma Il
A, = A, +B,T (3.13)
AgZI = Az1 + leT (3.14)

15
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Forma 11l
Aglz = A12 + BlzT + C12T2 (315)
Ag,, = A, +B, T+C,T? (3.16)
Forma IV
Ang = A12 + BlZT +C12 /TZ (3-17)
Ang = A21 + leT +C21/T2 (318)
i
Forma V
AQ,, = A, +B,T+C,InT? (3.19)
AQ,, =A, +B, T+C, InT? (3.20)

Binarni interakcioni parametri iz eksperimentalnih podataka odredeni su primenom

optimizacione tehnike za minimizovane funkcije cilja jednacinom:

n 2
OF = Z(Tjexp _-I-jcalc ) (3.21)

=
gde je N broj eksperimentalnih tacaka, T i TJ-Calc oznaavaju eksperimentalne i

. v . | . v ;. v
izracunate vrednosti temperature. T ¢ se izraZzava pomocu jednacine:
]

A-H (T
Inx =—®_ ™ ____1|-Iny 3.22
' RT (T J % (3:22)

gde je ; koeficijent aktivnosti komponente i u smesi odgovarajuce temperature T , X

molski udeo, R gasna konstanta. T, je temperatura topljenja Cvrste faze 1A H,;

fus

molarna entalpija topljenja na istoj temperaturi.

Odstupanje izracunatih vrednosti temperature od eksperimentalno odredenih definisano

je apsolutnim srednjim odstupanjem AT, i srednjom procentualnom greskom PD(T) za

svaki binarni sistem

AT = 32 Too -T2 (3.23)
n j:]_

16
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(3.24)

100 & TexP _-I-_calc
PD(T),%= L]
( ) 0 n JZ:; -I-jexp ‘

3.2 Modelovanje dinamicke viskozonsti

Viskoznost se moze modelovati sa prediktivnim i korelativnim modelom.
Prediktivni modeli koji su kori$éeni u ovom radu su UNIFAC-VISCO***° j ASOG-
VISCO* modeli. Prediktivni modeli su u osnovi modeli doprinosa grupa preko kojih se

moze definisati koeficijent aktivnosti jednacinama:

UNIFAC-VISCO
* (EC * (ER

In77=Zxi In(ni\/i)—an+A g +AR9|' (3.25)
gde se i indeks odnosi na c¢iste komponente, X, je molski udeo komponente i, i 7
dinamicka viskoznost smese.
ASOG-VISCO

E
In(vM)=3x (vM)—ARGT (3.26)

gde se i indeks odnosi na Ciste komponente, X; je molski udeo komponente i, v je

kinematska viskoznost smese, a AGF je dopunska Gibsova energija. Parametri koji
karakteriSu interakcije izmedu strukturnih grupa se nazivaju interakcioni parametri
grupa: «,,, za UNIFAC-VISCO i m, i n, za ASOG-VISCO model.

Ako su parametri literaturno poznati nije ih potrebno odredivati ponovo. U slucaju
ispitivanih binarnih sistema bilo je potrebno odrediti i nove interakcione parametre iz
eksperimentalnih podataka Marquardt optimizacionom tehnikom za minimizovanje

funkcija cilja:

2
OF = 23| Tow “MTeate | iy (3.27)
miiz nexp

gde je M broj eksperimentalnih taCaka i 7, 1 7}y, eksperimentalna i izraCunata

17
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vrednost dinamicke viskoznosti. Na sli¢an nacin odreduju se i novi interakcioni
parametri za ASOG-VISCO model.

Od korelativnih modela u radu su koriséeni McAllister*? dvoparametarski three-body i
troparametarski four-body model.

McAllister-3

_ 3 2 2 3 M,
Inv =x; Inv, +3x,x, Inv, +3x,X," Inv,, + X5 Inv, —In(x, + X, —=) +
1

2+ My IMyy o inMay (3.28)

2+M, /M
3 M,

3x,°X, In( L) +3x,%,” In(

gde su v;, i v, interakcioni parametri dobijeni regresionom analizom, M, i v; su

molekulska masa i kinematska viskoznost ¢iste komponente i, redom.
McAllister-4

Inv =x'Inv, +4%, Inv,, +6x2X2° INvy,,, +4xX5 Inv,,,, + X5 Inv, —

In(x1 +X, %j+4xfx2 In(—?’Jr 'v|42/|vllj+6xfx22 In(—“ MZZ/M1J+

1
1+3M,/M M
apc tn[ LE3M2/M Y ey [ My (3.29)
4 M,
gde su V5, Vi | Vo biNarni interakcioni parametri dobijeni regresionom analizom.
Odstupanje izracunatih vrednosti dinamicke viskoznosti od eksperimentalno odredenih

definisano je maksimalnom procentualnom greskom PD,  jedna¢inom:

100 & [ Mexp ~ Meate
PD,, (7)== Lo e (3.30)
m i=1 (nexp)max i
gde je m broj eksperimentalnih tacaka, (nexp)max , maksimalna eksperimentalna
vrednost 7; .

18
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4. Eksperimentalni deo

4.1 lzbor sistema

Za analizu u ovoj disertaciji izabrane su komponente i smese Cije termodinamicke
i termo fiziCke osobine nisu poznate. Izabrane komponente su zastupljene u razli¢itim
industrijskim procesima. Neke od njih su visoko toksi¢ne supstance dok neke imaju
izrazen ekoloSki znacaj. Analizirane su medu molekulske veze i prostorna pakovanja u
sistemima njihovo vece ili manje odstupanje od idealnosti, i na osnovu toga vrseno je
planiranje eksperimenata i izbor hemikalija, kao i ispitivanje zamene jedne komponente
smeSe drugom.

Ovom disertacijom razmatrani su ekoloski prihvatljivi rastvaraci:

1. polimeri: PEG2050, PEG 35000, PPG 425, PPG 2000;
2. jonske te¢nosti: 1-Butil-3-methylimidazolium triflate, [bmim]|[OTf ] i 1-Butil-3-
methylimidazolium bis(trifluoromethylsulfonyl)imide, [bmim][NTf, |;

3. alkoholi: 1-butanol, 2-butanol, 1,2-propandiol, 1,3-propandiol.

Izabrane toksi¢ne supstance su: nikotin, anilin, N,N-dimetilanilin, benzen, toluene, o-,

m-, p-ksilen.
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Tabelom 4.1 definisane su osnovne karakteristike hemikalija koriS¢enih u ovoj

disertaciji. Sve hemikalije cuvane su u tamnim bocama u internoj atmosferi azota i

ultrazvuéno degazirane pre pripreme uzoraka.

Tabela 4.1 Cistoce, proizvodaci i metode predi§¢avanja hemikalija koris¢enih u radu

Hemikalija Proizvodac Cisto¢a Metoda
(maseni %) preciS¢avanja/susenja
PEG 2050 Sigma-Adrich (Germany) >0.995
PEG 35000 Sigma-Adrich (Germany) >0.995
PPG 425 Acros Organics
PPG 2000 Acros Organics
PPG 4000 Acros Organics
[bmim][OTf ] IOLITEC 0.99
[bmim][Nsz] IOLITEC 0.99
1-butanol Merck >0.995
2-butanol Fluka >0.995
1,2-propandiol Fluka >0.995
1,3-propandiol Merck >0.98
Nikotin Merck >0.99
Anilin Sigma-Adrich >0.995
N,N-dimetilanilin Merck >0.99
Benzen Sigma-Adrich >0.99 Molekulska sita (3A)
Toluen Merck 0.995 Molekulska sita (3A)
o-ksilen Acros Organics 0.99 Molekulska sita (3A)
p-ksilen Acros Organics 0.99
m-ksilen Acros Organics 0.99

Za nekolicinu Cistih hemikalija, eksperimentalne vrednosti gustine, viskoznosti i

indeksa refrakcije su poredene sa literaturnim vrednostima na odredenoj temperaturi.

Literaturna poredenja su predstavljena u tabeli 3.2. Literaturni podaci za nikotin i

polipropilene su vrlo oskudni pa su data poredenja za pojedine termodinamicke veliine

na samo odredenim tempearturama.
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Tabela 4.2 Gustine p, dinamicke viskoznosti # i indeksi refrakcije np Cistih komponenata,
poredenje sa literaturom

Komponenta T/ K pl 10° kg-m3 nl mPa- s No
Eksp. Lit. Eksp. Lit. Eksp. Lit.
Nikotin 298.15 1.006162 1.0068% 4.0477 3.9746% 1.52439 1.525%
1.00424

308.15 0.998055 0.9986% 3.0883 3.1555% 1.51988

1-Butanol 298.15 0.805995 0.805907%° 2.5637 2.556244  1.39719 1.3973*8
7

303.15 0.802148 0.80207% 2.2582 2.256% 1.39517 1.39595!
2-Butanol 293.15 0.807190 0.806591% 3.7604 1.39715

298.15 1.39497 1.39523%

303.15 2.5664 2.496%
1,2-Propandiol  293.15 1.036296  1.03625% 59.564 9.8% 1.43279

298.15 1.032620 1.0326% 44.143 1.43111 1.4314%2
1,3-Propandiol  293.15 1.053030 1.05338% 52.307 1.43918

298.15 1.049903  1.04999% 41.546 40.067% 1.43783 1.4386%2
Anilin 293.15 1.021719 1.021747%¢ 4.4071 4.404%° 1.55343 1.5860%°

298.15 1.0174 1.017404%  3.7374 3.773% 1.57366 15839260
303.15 1.0130 1.013152%  3.1972 3.190% 1.57121 1.58128%

N,N- 29315 0.9565  0.956033%2 1415 1.373% 155438 155832
dimetilanilin ~ 298.15 0.9523  0.951946%2 1.302 1.289% 155187  1.55577%
[bmim][OTf]  298.15 1.299073 1.29868%  80.10 - 144346  1.43737%

[bmim][NTf;] 293.15 1.439773 143927% 61467  62.08%  1.42849
298.15 1434963 1.43430% 49105  50.05% 142601  1.42692%
303.15 1.430167 1.42940%  39.953  41.24%  1.42536

Benzen 293.15 0.878959 0.87898%"  0.65534  0.603%" 1.50024 150106
298.15 0.873619 0.87365%®  0.61510 0.6044%  1.49693 1.496968
303.15 0.868266 0.86829%  0.57771  0.557%8 1.49340 1.494968

Toluen 288.15 0.87150 0.87179%  0.6284 1.49921 1.4996"
1.4998™
293.15 0.86684 0.866887  0.5926 0.58777™  1.49631 1.4977
0.86683"™ 1.497™
0.86683"™
298.15 0.86218 0.86218"  0.5698 0.552697>  1.49338 1.494277
0.86218™ 0.5535% 1.494470
0.86232" 1.4939978
0.86219™ 1.4942™
1.49447
303.15 0.85751 0.85751™  0.5410 0.537280  1.49042 1.49137
0.857547 0.52208  0.5204 1.4918™
0.5204%8 1.4913™
1.49137
308.15 0.85283 0.5140 0.492782 148751 1.488377
1.4884™
1.48817°
313.15 0.84815 0.84819%  0.4854 0.4851%0  1.48461 1.485877
0.84847® 1.4850978
1.4855™
318.15 0.84344 0.4646 0.4376%2  1.48171 1.4826™
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323.15 0.83873 0.83869  0.4421 0.427280  1.47889
0.83887" 0.4221%8
328.15 0.83400 0.4209 1.47596
333.15 0.82925 0.82918™  0.4035 0.39058°  1.47305
o-ksilen 288.15 0.88391 0.88286%  0.869 0.871%¢ 1.50706 150727
0.884078 1.50775%
0.88329% 1.5079%
1.5083%
293.15 0.87972 0.87876%  0.8175 0.81%¢ 1.50440 1.50477
0.87984% 1.50538%
0.87984% 1.5055%
298.15 0.87551 0.87471%  0.7661 0.756°% 1.50173 1.5028%
0.875678 0.759% 1.50262%
0.87528% 0.7519% 1.5018™
0.87553% 1502578
0.87593%
303.15 0.87130 0.87073%  0.722 0.708% 1.49906 1.50007
0.87148% 0.7043% 1.5003%
0.87085% 1.50028
308.15 0.86707 0.8673% 0.6809 0.676% 1.49644 1.4965%
0.86682% 0.658% 1.4975%
0.86738% 0.665% 1.4978%
0.674%
313.15 0.86283 0.86308%  0.6437 0.627% 1.49383 1.49466%
0.86303% 0.6451% 1.49724%
0.86258% 1.4948%
318.15 0.85857 0.859448  0.608 0.6117%°  1.49124 1.49201%
0.858818 0.589% 1.4921%
0.85851%
323.15 0.85430 0.85600%  0.5757 0.5549%  1.48869
0.85451% 0.5711%
0.854331% 0.55810
328.15 0.85001 0.85024%4  0.5458 0.5433%  1.48604 1.48661°%
0.85041%
333.15 0.84571 0.84591%  0.5221 0.504°% 1.48345
0.846121% 0.5105%
0.84526%
0.84591%
m-ksilen 288.15 0.86855 0.86839%  0.6601 0.666% 1.49868 1.49969%
0.868488 1.4997%8
0.867811%2 1.4999™
0.86832% 1.49977
0.86859%
293.15 0.86427 0.864288 0.6322 0.619%¢ 1.49604 1.4973%
0.86431% 1.4974™
0.8636%%2 1.497370
0.86418103 1.49722104
0.86405%
0.86431%
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298.15 0.85998 0.85983%  0.5969 0.588105 1.49339 1.49444%
0.8602%8 0.581%¢ 1.49458
0.85983% 0.58106 1.4948™
0.859851% 0.583% 1.494470
0.85947102 0.584°%° 1.49466%
0.859881% 0.5834% 1.4946%%
0.859778% 0.59%7 1.4947°2
0.86002% 0.587101 1.49464104
1.4947108
303.15 0.85568 0.85538 0.5674 0.5528¢ 1.49074 1.49288
0.85564%" 0.548106 1.4922™
0.85542102 0.553% 1.49257
0.855561% 0.5498% 1.492108
0.855478%8 149198104
0.85574%
0.85561%°
308.15 0.85136 0.851258%  0.5396 0.5229%5  1.4881 1.48894%
0.852188 0.519106 1.48968%
0.85144102 0.531% 1.4896™
0.85145% 0.5329% 1.489810%6
0.851110%° 0.524101 1.4888%
1.4894108
313.15 0.84703 0.8469% 0.5112 1.48545 1.487"
0.84757102
0.84685%
0.84717%
0.84691%
318.15 0.84269 0.84258%  0.4888 0.46841%5  1.4828 1.48355%
0.84221% 0.471%01 1.4844™
0.843851%2 1.48653%
0.842410
323.15 0.83833 0.83809%'  0.4657 0.448% 1.48017
0.838091% 0.4486%
0.840291%2
0.837921%3
0.84288%
0.83831%
328.15 0.83395 0.83385%  0.4439 1.47757 1.4782%
0.833191%®
0.8337108
333.15 0.82956 0.82922%  0.4273 1.47489
0.829361%
0.829011%
0.82961%°
p-ksilen 288.15 0.86531 0.865071%2  0.6862 0.701%¢ 1.4977 1.49837
0.8653"™ 1.49836%
0.86552110
293.15 0.86097 0.86081%2 0.6515 0.65% 1.49493 1.49587
0.861021% 14957111
0.86117110
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298.15 0.85663 0.856591%2  0.6168 0.609°% 1.49221 1.4933%
0.856681% 0.611%¢ 1.49312%
0.85661112 1.49297
1.492988%
1.4933%
303.15 0.85227 0.852471%2  0.5848 0.576°% 1.48939 1.49157
0.85235% 0.5756%
0.85224112 0.56613
0.852% 0.5674%
308.15 0.84791 0.84797°  0.5548 0.548°% 1.48658 1.4869%
0.84812110 0.54112 1.48743%
1.4877°
313.15 0.84353 0.844511%2  0.5247 0.526% 1.48391 1.48444%
0.843591%3 0.514%
0.84364% 0.51713
0.84364112 0.5178%
318.15 0.83914 0.840711%2  0.5001 0.4882%  1.48126 1.482028%
0.839031%
0.83921%
0.83942110
0.8387%
323.15 0.83474 0.8349% 0.4753 0.4641%  1.47853
0.83476™ 0.458%°
0.8345% 0.4595%
328.15 0.83032 0.830071  0.4521 0.4439%  1.47588 1.47654%
0.83039"
0.8299%
333.15 0.82588 0.8258210  0.4342 0.425% 1.47328
0.82609% 0.4171%
0.82586™ 0.4189%
0.42512
PPG425 293.15 1.00794 1.02114
298.15 1.00394 1.00311° 69.43 72.8377
1.002516
303.15 0.99995 1.01214
313.15 0.99195 1.00514
318.15 0.98794 0.9872115
0.9866'1¢
323.15 0.98393 0.996
333.15 0.97592 0.988114
PPG2000 298.15 1.0155%8
308.15 1.0074118
318.15 0.9990118
328.15 0.9910%18
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Pored poredenja dodatno je vrSeno I izaCunavanje srednjeg relativnog odsupanja
(ADR = RD/n, gde je n ukupan broj podataka iz literature za svako svojstvo i
jedinjenje). Srednja relativna odsupanja dobijena su za gustinu i indeks refrakcije kod 2-
butanola su iznosila 0.047% i 0.015%, respektivno, dok su odstupanja viskoznosti
nikotina od literaturnih vrednosti ADR= 1.46%. Srednja relativna odsupanja viskoznosti
alkohola su nesto niza i iznose 0.85% za 1,2-propandiol. U poredenju sa literaturnim
podacima za Ciste komponente, (PPG 425, toluen, ksilene), vrednosti viskozonsti i
indeksa refrakcije za aromatica jedinjenja su nesto visa, verovatno zbog prisustva vode,
maseni rasponu od 0.035% do 0.04%. Voda ima vise vrednosti za viskoznost ali nizi
indeks refrakcije od aromati¢nih jedinjenja. Opet sa druge strane uticaj pristva vode u
proracunima je zanemarljiv i ne bi trebalo da utice na izracunata odstupanja viskoznosti
ili indeksa refrakcije aromaticnih jedinjenja. Ustanovljeno je da za sve supstance

odstupanje od literaturnih podataka je bilo prihvatljivo.
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4.1.1 Polimeri

Polietilen glikol - PEG

Polietilen glikoli su polietarska jedinjenja vrlo Sirokog spektra primene, od
farmaceutske, prehrambene, kozmeticke industrije preko ekstrakcionih tehnologija do

biotehnoloskih i bio medicinskih primena. Obi¢no se ozna¢ava formulom

H-(O-CH,-CH,) —OH, tako da molekulska masa PEG-a zavisi od broja n,

0 H
HJ[ \/\}o/
n

Slika 4.1 Struktura polietilen glikola

odnosno duzine lanca polimera.

Dobijaju se polimerizacijom etilen oksida i molarne mase im se kre¢u od 200 do
10000000 g/mol. Polietilen glikoli nize molarne mase od 1000 nalaze se u te¢nom
stanju dok su svi ostali u ¢vrstom stanju. Polietilen glikoli razli¢itih molarnih masa
imaju razlicite fizicke osobine kao i veliku primenu zbog uticaja duzine lanca, ali su im
hemijske karakteristike gotovo identi¢ne. Polietilen glikoli niZzih molekulskih masa su
rastvorljivi u vodi za sve molske udele i na svim temperaturama zbog svojih hidrofilnih
etilen oksidnih grupa koje sadrze. Te¢ni PEG ima veliku polarnost!, dobri su davaoci i
primaoci protona?, tako da imaju sposobnost stvaranja medu molekulskih vodoni¢nih
veza®, Kao rastvara¢ ima sposobnost da menja svoju konformaciju iz polarne u
nepolarnu, zavisno od supstance sa kojom je u kontaktu i zavisno od temperature. Na
nizim temperaturama dominantno je polarno stanje dok sa porastom temperature raste i
dominantnost nepolarnog stanja®. Za polarnu konformaciju karakteristi¢na je niska
energiju i niska staticka tezina, dok je za nepolarnu konformaciju karakteristicna viSa
energija i viSa statiCka teZina. Na taj nacin se polietilen glikoli prilagodavaju i dobro
rastvaraju i nepolarna jedinjenja. Polarna struktura prisutna je u polarnim organskim
rastvaracima ili vodi, a nepolarna u gasovitoj fazi, nepolarnim ili slabo polarnim
medijumima. Polietilen glikoli vi§ih molekulskih masa su izuzetno polarni, za M=1500
dipolni momenti se krecu od 6.53 D do 8.51 D u polarnim i nepolarnim rastvaracima,
dok su za M=200, 3.06 D do 3.94 D*.
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Struktura polietilen glikola sa duzim lancem je dosta kompleksnija i zavisi u
mnogome od prirode rastvaraéa®. Veze koje se formiraju izmedu hidroksilnih grupa sa
krajeva lanaca PEG-a i atoma kiseonika prisutnih u lancu su inter i intra-molekulske
vodoniéne veze®. Sto je lanac duZi to je broj kiseonika prisutnih u lancu veéi stoga je i
tendencija formiranja ovih veza ve¢al'®. S druge strane asocijacija PEG-ih molekula je
posledica inter-molekulskih vodoni¢nih veza®. Polietilen glikoli su ekoloski prihvatljivi
polimeri veoma niske toksi¢nosti da se primenjuju i kao aditivi hrani’. Kao
biorazgradivi, neisparljivi*?°, relativno niske temperature topljenja imaju $iroku primenu
u mnogim industrijskim, biotehnologkim i bio medicinskim procesima®. Njihova cena je

znatno niza u poredenju sa ostalim rastvara¢ima pa je i sa ekonomskog aspekta znacajno

je ispitati njihovo ponaSanje u razli¢itim sistemima.
Polipropilen glikol - PPG

Polipropilen glikoli kao i polietilen glikoli takode imaju nisku toksi¢nost, nisku
isparljivost i biorazgradivi su®. Kao takvi su odobreni da se koriste kao rastvaraéi koji
ispunjavaju kriterijume VOC (Volatile Organic Compounds), definisane od strane US

EPA Safer Chemical Ingredients List. U $irokoj je upotrebi kao antipenusavi agens'?

, u
proizvodnji smola i bezalkoholnih pi¢al®. Polipropilen glikoli su strukturno veoma sli¢ni
polietilen glikolima ali za razliku od njih polipropilen glikoli su u Sirem opsegu
molekulskih masa u teCnom stanju na sobnoj temperaturi, ¢ak 1 za M=4000 PPG je
viskozna te¢nost na 20°C. Medutim dok je PEG M=400 (PEG400), potpuno rastvorljiv
u vodi to nije slucaj sa PPG425, pokazuje nerastvorljivost pri porastu temperature do
50°C  (LCST- Lower-Critical-Solution-Temperature u  te¢no-tetno  faznom
ponasanju)*?!. Polipropilen glikoli sli¢no kao i PEG-ovi su izuzetno polarni: dipolni
momenti za PEG400 i PPG425 su 3.8D i 3.6D, respktivno'??; i imaju sposobnost
formiranja vodoni¢nih veza za PEG400 baznost vodoni¢ne veze je 0.65% a za
PPG1200 je 0.67'%*. 1 kod polipropilen glikola je prisutan fenomen prilagodavanja
strukture (konformacije) iz polarne u nepolarnu, zavisno od polarnosti rastvaraca sa
kojim je u kontaktu, tako da u nepolanim rastvaratima dominira nepolarna
konformacija?®. Ovo u znatnome prosiruje moguénosti primene PPG i neophodnost

ispitivanja njihovog ponaSanja u razli¢itim rastvorima.
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4.1.2 Alkoholi

Alkoholi su organska jedinjenja koje karakteriSe hidroksilna grupa. Njena
polarnost omoguc¢ava medusobno povezivanje molekula jakim vodoni¢nim vezama kao
i gradenje asosovanih te¢nosti. Molekuli alkohola teze disocijaciji iz svojih polimernih
agregata i formiranju vodoni¢nih veza sa molekulima iz druge organske komponente u
smesi. Stepen disocijacije zavisi od afiniteta prema protonu funkcionalne grupe drugog
molekula, akceptora protona. U zavisnosti od toga da li se hidroksilna grupa ponasa kao
donor ili akceptor protona pokazuju osobine kiselina i/ili baza. Alkohole delimo na:
primarne (prim), sekundarne (sec) i tercijarne (terc) u zavisnosti od broja ugljenikovih
atoma za koju je vezana C-OH grupa. U vodi su rastvorljivi nizi alkoholi do propanola,
butanol i njegovi izomeri su delimicno rastvorljivi, dok su visi alkoholi, od pentanola pa
nadalje nerastvorljivi u vodi. Usled prisustva vodoni¢nih veza imaju viSe temperature
kljuc¢anja od alkana ili etara. Koriste se u razli¢itim granama industrije: u hemijskoj
industriji za proizvodnju boja, agensa, lakova, proizvoda za hemijsko Cciscenje

deterzenata?’, pesticida, insekticida, u farmaceutskoj industriji, kao inhibitori korozije?®.

4.1.3 Jonske tecnosti

Jonske te¢nosti SU asimetri¢ne organske soli koje se sastoje od velikog organskog
katjona i1 relativno malog neorganskog anjona. One su u teCnom stanju na sobnoj
temperaturi i imaju tacku topljenja ispod 100°C. Vecina soli, u odnosu na jonske
te¢nosti, imaju visoku temperaturu topljenja, zbog prisustva veoma jakih jonskih veza
koje se sastoje od jona ili jonskih parova. Od veli¢ine jona i njegovog naelektrisanja
zavisi i temperatura topljenja jonske te¢nosti. Asimetri¢ni katjoni, veci joni u jonskoj
te¢nosti, nizeg su naelektrisanja i imaju nize temperature topljenja, dok simetri¢ni joni
(katjoni) imaju viSe temperature topljenja. Za raskidanje jonskih, vodoni¢nih i Van der
potrebna manja energija za raskidanje tih veza, a samim tim je i niZza temperatura
topljenja’>®. Njihove glavne Karakteristike koje ih proglasavaju kao ekolosku

alternativu za organske rastvarace su:
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13,14

1) neisparljivost u Sirokom opsegu temperatura i kao takvi odli¢na su

zamena za isparljive toksi¢ne organske rastvarace;

i) raznovrsna mo¢ rastvaranja, mogu da rastvore i polarna i nepolarna

jedinjenjat?®127:
iii)  moguénost podesavanja njihovih svojstaval’ odabirom anjona ili promenom
duzine lanca, duzinom lanca moze se menjati njihova rastvorljivost;

iv) jonska priroda (polarnost) i dobra kiselost i baznost vodoni¢ne veze, ¢ija

posledica je dobra sposobnost gradenja vodoni¢nih veza!®1%20.2L;

)] raznolikost dozvoljenih interakcija u njihovim smeSama kao Sto su:
disperzione sile izmedu alifaticnih lanaca prisutnih u smesi (smesa
imidazolijum jonske te¢nosti i alkohola®); snazne interakcije - Kolumbove
sile??; jon — dipol interakcije?® i specifi¢ne interakcije sa aromatiénim

jedinjenjima?425%,

Na rastvorljivost jonskih te¢nosti u vodi glavi uticaj ima anjon mada i katjon moze
uticati na hidrofobnost!?, Jonske te¢nosti dobro rastvaraju polarne rastvaraci kao §to su
voda, alkoholi, aceton i polietilen glikoli, relativno dobro rastvaraju i nepolarne kao $to
su areni (benzen i toluen), ¢ak i makro molekule kao §to su celuloza'?® i veliki broj
polimera'®, Pored svog pozitivnog uticaja na zivotnu sredinu jonske te¢nosti su i zbog
gore navedenih osobina pronasle put u mnogim procesima: kao rastvara¢i u procesima
separacije / ekstrakcije, za separaciju aminokiselina i pre¢is¢avanje!31321% separaciju
ugljenih hidrata'®, za ekstrakciju proteina'®®, ekstrakciju fenola®*®, azo boja'®’, za

uklanjanje slobodnih masnih kiselinal®,

Imidazolijum jonske te¢nosti [C,mim]|[OTf] i [C,mim][NTf,] imaju imidazolijum
katjon koji se ponasa kao donor protona, zahvaljuju¢i vodoniku koji smesten izmedu
dva atoma azota u imidazolijum prstenu, tako da mogu graditi vodoni¢ne veze sa
protonskim akceptorima®®. Ovo je u saglasnosti sa vrednostima za kiselost vodoniéne
veze (a) datim u tabeli 5.7. Takode ove dve jonske tecnosti su i akceptori protona
zahvaljuju¢i njihovim anjonskim grupama. U jonskim te¢nostima katjon — anjon
interakcije su posledica suptilnih ravnoteza izmedu vodoni¢nih veza, Kolumbovih

interakcija i interakcija disperzije izmedu alkilnih lanaca?.
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Spektroskopske analize pokazuju da su snaznije interakcije za [C,mim][OTf ]

nego za [C,mim][NTf,] jonske te¢nosti**®**.. Prisutna je i fina ravnoteZa izmedu jon —

rastvarata i katjon — anjona $to donosi jonsko uparivanje u jonskim teénostima®,

Odabrane jonske te¢nosti imaju slede¢e hemijske strukture:

|<|/CH3 p
[ P! O-S-CF3
N 5

Slika 4.2 Struktura 1-Butil-3-methylimidazolium triflate

CHq
+ O O

/A )

(N) FaC-S-N=§-CF;

O O
K/\CH3

Slika 4.3 Struktura 1-Butil-3-methylimidazolium bis(trifluoromethylsulfonyl)imide
4.1.4 Toksicni rastvori

Nikotin

Nikotin je visoko toksi¢ni alkaloid, sa smrtonosnom dozom od 30-60 mg¥.
Prirodni je proizvod duvana i zato je Siroko zastupljen u duvanskoj industriji i njenim
otpadnih produktima®. Kao takav je veliki zagadiva¢ vodenih tokova (dobro se rastvara
hladnoj vodi ispod 61°C*?). Istrazivanja novijeg datuma pokazuju da nikotin moze da
ima pozitivne efekte na neurodegenerativne poremedaje, Parkinsonovu bolest!®, i da
moze posluziti u farmaceutskoj proizvodnji kao lek kod nekih bolesti}**14°, Jedna od
glavnih zabrinutosti njegove §iroke primene jeste uklanjanje iz industrijskih otpadnih

tokova.
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Nikotin moze biti ekstrahovan hladnom vodom kao rastvara¢em, ali se na kraju
mora ukloniti iz vode kori$éenjem toksi¢nih rastvaracal®. Cilj je ukloniti ga sa $to
manje isparljivim 1 manje toksi¢nim rastvaratem tj. ekoloski prihvatljivim

6,147,148

rastvaracem . Nikotin ima zamamljivu strukturu sa usamljenim elektronskim

parom na atomu azotu, dva aromaticna prstena, jedan aromaticni (piridin) i jedan
alifati¢ni (pirolidin), visoko je polaran'®®. pokazuje razli¢ite sposobnosti rotacije!™ i
pojavljuje su u razli¢itim nepolarnim, prostornim konformacijama u gasnoj fazi i u

vodenim rastvorimal®t152,

Slika 4.4 Struktura nikotina

Anilin

Anilin je najjednostavniji aromati¢ni amin sastavljen od fenil prstena za koji je
vezana amino grupa. Zbog visoke reaktivnosti amino grupe anilin je naSao primenu u
proizvodnji razli¢itih industrijskih proizvoda. Najpoznatija komercijalna primena
anilina je za metal difenil izocijanat koji se koristi u proizvodnji poliuretana, gume,
polimera, boja i pigmenata, farmaceutskih proizvoda'®®. Prva vestacki dobijena boja
proizvedena je od anilina, i mnogi ga i dalje koriste kao prekursor. Globala potro$nja
anilina do 2015.godine procenjena je na 6.2 M tona®>*. Cist anilin je uljana i bezbojna

supstanca, vrlo neprijatnog mirisa i visoke toksi¢nosti. Na slici 4.5 prikazana je

strukturna formula molekula anilina.

NH>

Slika 4.5 Struktura anilina
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N,N-dimetilanilin

N,N-dimetilanilin je medu tri industrijski vazna amina. Sastoji od dimetilamino
grupe vezane za fenil grupu i predstavlja supstituisani derivat anilina. N,N-dimetilanilin
se koristi kao reagens za proizvodnju metal furfurala, vodonik peroksida i kao rastvarac
za proizvodnju vanilinal®. Na slici 4.6 prikazana je strukturna formula molekula N,N-

dimetilanilina.

HsC..  .CHs

N

Slika 4.6 Struktura N,N-dimetilanilina
Benzen

Benzen je najzastupljenija petrohemijska supstanca, koja je intermedijer u
mnogim drugim proizvodnim procesima. Jedan je od najrasprostranjenijin VOC
(Volatile Organic Compounds) zagadiva¢a vazduha, i veoma ga je tesko razgraditi'®.
Koristi se u proizvodnji kumina, etilbenzena i cikoloheksana. Bezbojna je tecnost,
neprijatnog mirisa i male viskoznosti. Otrovan je i kancerogen i u te¢noj i gasovitoj fazi,
pa je jedna od najstroze regulisanih supstanci u svetu®'®2, Svetska zdravstvena
organizacija je povezala izlaganje ljudi benzenu sa nizom akutnih i dugoro¢no S$tetnih

zdravstvenih efekata i bolesti, uklju¢ujuci rak i aplasti¢nu anemiju.

soieR.

Slika 4.7 Struktura benzena
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Toluen

Toluen je supstanca koja je manje toksi¢na od benzena i dobra mu je zamena kao
industrijskom rastvara¢u. Kao i benzen ima $iroku industrijsku primenu. Koristi se kao

sirovina za proizvodnju gume, lepkova, neorganskih hemikalija i lekova.

ssoalieF -

Slika 4.8 Struktura toluena
Ksileni

Ksileni obuhvataju tri izomera dimetilbenzena: 1,2-dimetilbenze, 1,3-
dimetilbenzen i 1,4-dimetilbenzen ili 0-, m- i p-ksilen. Bezbojne su te¢nosti, toksi¢ne,
karakteristiénog miris i koriste se kao rastvara¢i U mnogim procesima, industriji gume,
koZe i itd.
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4.2 Pregled eksperimentalnih metoda

4.2.1 Eksperimentalna merenja ravnoteZe tec¢no - tecno

Termodinami¢ka ravnoteza te¢no-te¢no (LLE - Liquid-Liquid Equilibria)
odredivana je na atmosferskom pritisku 0.1MPa, u temperaturnom opsegu od 273.15 K
do 351.15 K. Koris¢en je vizuelni metod odredivanja tacke zamucenja (,,cloud points”)
dinami¢kom tehnikom i tehnikom titracije rastvora. Dinamicka tehnika je
podrazumevala pripremu homogenog rastvora koji je hladen ili zagrevan, pri
konstantnom mesanju, do temperature na kojoj je doslo do zamucenja. Temperatura pri

kojoj se javlja zamuéenost pokazuje poéetak razdvajanja faza (,,cloud points™)!!°,

Ispitivani rastvori su pripremani u specijalnim tkz. Pyrex staklenim celijama sa
magnetnim mesadem i teflonskim zatvaraem. Celija je uranjana u temperaturno
kupatilo, ispunjeno vodom ili silikonskim uljem, koje je postavljano na magnetnu
grejnu ploc¢u. Temperatura je merena temperaturnim indikatorom Pt100, koji je takode
uronjen u temperaturno kupatilo sa preciznoséu od + 0.03 K. Eksperimenti su ponavljani
3-4 puta, pri ¢emu je vodeno rauna da poslednje ponavljanje bude jako sporo. Kod
titracione tehnike rastvor je titrisan, pri konstantnoj temperaturi, dodavanjem jedne
komponente, kroz Hamiltonov $pric sa iglom, u drugu ¢istu komponentu dok ne dode
do zamucenja rastvora. Ceo proces je izvoden vrlo sporo, kap po kap, do pojave
zamucenja. Vrseno je zapisivanje udela komponenti pri kojima je doslo do pojave druge

faze na temperaturi izvodenja procesa.
4.2.2 Eksperimentalna merenja ravnoteZe érsto - te¢no
Ravnoteza c¢vrsto - teéno (SLE- Solid -Liquid Equilibria) binarnih smesa
odredivana je na atmosferskom pritisku 0.1MPa i u temperaturnom opsegu 298.15 K

do 342.15 K. Za merenje je koriS¢ena dinamicka tehnika odredivanja tacke zamucenja -

posmatranje okom faznog prelaza, pri zagrevanju ili hladenju.
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Uzorak je pripreman u Pyrex staklenom koni¢nom sudu u kom se nalazi stirer.
Koni¢ni sud je uvoden u vodeno ili uljano kupatilo, koje je smeSteno na Heidolp
magnetnoj mesalici kako bi se omogucilo meSanje. VrSeno je zagrevanje / hladenje
heterogene smese dve komponente, uz konstantno mesanje, i posmatrano je rastvaranje.
Temperatura pri kojoj je poslednji kristal ¢vrste supstance nestao usvajana je kao

ravnotezna temperatura®®’.

4.2.3 Eksperimentalno merenje gustine

Gustine Cistih supstanci 1 binarnih smesa su merene na digitalnom vibriraju¢em
gustinomeru za gasove i tecnosti (Anton Paar DMA 5000) sa U-cevi (sa ugradenom
automatskom korekcijom viskoznosti), i taéno$¢u instrumenta + 5x10° kg-m?3 i

ponovljivoséu = 1x10° kg-m=. Taénost o¢itavanja temperature u éeliji je do + 0.001 K.

Opseg merenja gustina na Anton Paar DMA 5000 gustinomeru je od 0 do 3x10°
kg-m i u opsegu temperatura od 288.15 K do 333.15 K.

Detaljan opis aparata, njegov princip rada, podesavanje i kalibrisanje aparature,
kao 1 sam postupak merenja gustine i njene greSke mogu se naci u doktorskoj disertaciji

Dr Radovié¢t®e,

4.2.4 Eksperimentalno merenje indeksa refrakcije

Merenje indeksa refrakcije np ¢istih komponenti i binarnih sme$a vrSeno je na
automatskom refraktometru (Anton Paar RXA 156), koji radi na talasnoj duZini 589 nm.
On predstavlja nadogradnju na gustinomer Anton Paar DMA 5000. Tokom merenja
temperatura uzorka je odrZzavana konstantnom pomocu ugradenog termostata ta¢nosti +
0.03 K. Opseg merenja indeksa refrakcije je od 1.38 do 1.52 i u temperaturnom opsegu
od 288.15 K do 323.15 K. Kalibracija aparature je vrSena svakodnevno koriS¢enjem
Milipor vode. Detaljan opis refraktometra Anton Paar RXA 156, njegov princip rada,
podesavanje i kalibrisanje aparature, kao i sam postupak merenja indeksa refrakcije i

mogu se naéi u doktorskoj tezi Dr Radovi¢!®®,
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4.2.5 Eksperimentalno merenje viskoznosti

Viskoznost ¢istih supstanci i binarnih smeSa su merene na digitalnom Stabinger
viskozimetru (SVM 3000/G2). Viskozimetar je sastavljen od dve merne éelije: jedna
meri gustinu uzorka, dok druga meri dinamicku viskoznost. Ponovljivost merenja
dinamicke viskoznosti je 0.35 % i gustine £ 0.5 kg-m™. Tokom procedure merena
temperatura u celiji je regulisana do + 0.01 K pomocu ugradenog termostata. Opseg
merenja viskoznosti je od 0.4 do 582 mPa-s i u temperaturnom intervalu od 288.15 K do
333.15 K. Detaljan opis viskozimetra SVM 3000/G2, kao i princip merenja viskoznosti

moze se naéi u literaturi, Spasojevi¢!®.
4.2.6 Fourier-ova transformaciona infracrvena spektroskopija
Snimanje IR spektra pojedinih ispitivanih ¢istih komponenata i njihovih binarnih
smeSa vrseno je na FT-IR spektrofotometaru (Bopsegumem MB-102). Snimanje IR
spektra je vrSeno u opsegu 400 do 4000 cm?, pri rezoluciji od 4 cm®. Sva
spektroskopska merenja su izvedena na tempearturi od 298.15 K.

4.2.7 Karl-Fisher titraciona metoda

Karl-Fisher titraciona metoda kori§¢ena je za odredivanje sadrzaja vode u uzorku

koris¢enjem vodenog standarda 1 % (1mg/g H>O) nabavljenog od proizvodaca Merck.
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5. Rezultati eksperimentalnih merenja i
modelovanja ispitivanih velic¢ina

Sva eksperimentalna merenja ravnoteznih, volumetrijskih i transportnih svojstava
viSekomponentnih sistema jonskih tecnosti 1 organskih rastvaraca obavljena su u
Laboratoriji za Hemijsko-inZenjerske parametre, na TehnoloSko-metalurskom fakultetu
u Beogradu. Prvi deo disertacije se bavio eksperimentalnim merenjima termodinamickih
ravnoteza tecno - te¢no, (LLE — Liquid - Liquid Equilibria), binarnih i pseudo - binarnih
smeSa, i merenjem termodinamicke ravnoteze ¢vrsto - te¢no, (SLE — Solid - Liquid
Equilibria). Kao pseudo - binarni sistemi obradivani su vodeni rastvori ekoloski
prihvatljivih rastvarata sa industrijskim zagadiva¢ima 1 ispitivane su mogucénosti
pomeranja oblasti rastvorljivosti, odnosno nerastvorljivosti dodavanjem ko - rastvaraca
ili anti-rastvaraca. Drugi deo doktorske disertacije se bavio eksperimentalnim
merenjima vrednosti gustine, dinamicke viskoznosti i indeksa refrakcije binarnih smesa:
polimera, alkohola i jonskih teCnosti sa nekoliko toksi¢nih hemikalija. 1z ovih

eksperimentalnih podataka izracunate su dopunske molarne zapremineV®, promena

viskoznosti Ay, promena indeksa refrakcije An, kao i dopunske termodinamicke

velicine: AG™® dopunska Gibsova energija aktivacije viskoznog toka, AS™® dopunska
enrtopija i AH'® dopunska entalpija, koeficijent izobarske ekspanzije «, dopunski
koeficijent izobarske ekspanzije af. Izra¢unate termodinamicke veli¢ine su kori$éene za
analizu specifiénih molekulskih interakcija i efekata meSanja izmedu komponenata

smesa, uzimajuci u obzir 1 uticaj temperature.
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Sva merenja vrSena su na atmosferskom pritisku i u temperaturnom opsegu od
288.15 K do 371.15K . Tabele vezane za rezultate eksperimentalnih merenja, graficki

prikazanim u ovom poglavlju, date su u okviru Priloga ove doktorske disertacije.

5.1 Rezultati eksperimantalnog merenja
ravnoteznih podataka

U okviru prve grupe merenja termodinamicke ravnoteze te¢no - te¢no, odredivane

su tacke zamucenja dva binarna sistema:
» anilin + H20;
» N,N-dimetilanilin + H.0
i Cetiri pseudo - binarna sistema:
» anilin + (PEG 2050 + H»0);
» anilin + (PEG 35000 + H20);
» N,N-dimetilanilin + (PEG 2050 + H20);
» N,N-dimetilanilin + (PEG 35000 + H20).

Sistemi su izabrani tako da se utvrdi uticaj razlicitih udela PEG 2050 1 PEG 35000
na termodinamicku ravnotezu tec¢no - te¢no (LLE). Eksperimentalno odredene tacke
zamucenja za binarne sisteme: anilin + H20 i N,N-dimetilanilin + H20 i Cetiri pseudo -
binarna sistema: anilin + (PEG 2050 + H20), anilin + (PEG 35000 + H20), N,N-
dimetilanilin + (PEG 2050 + H20) i N,N-dimetilanilin + (PEG 35000 + H.O) date su
zbirno na faznim dijagramima i graficki su prikazane na slikama 5.1 - 5.4. Rezultati
eksperimentalno izmerenih molskih i masenih udela i temperature dati su u tabelama 5.1
-5.4.

38




5. Rezultati eksperimentalnih merenja i modelovanja ispitivanih velic¢ina

T T T T T T T T T
345 - -
4 ] ..O
A
3404 ® a .
O
335 - i 2 i
LN
330 o .
E 4
= 3258 ° 4
| 2w mAa
AN
320 °© .
-. [ ]
315 - A _
[ =?
3104 .
T T T T T T T T T

0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0

Slika 5.1 Fazni dijagram temperatura — sastav za ravnotezu te¢no - te¢no, na
atmosferskom pritisku od 0.1MPa,, za i) binarni sistem anilin (1) + H20 (2), () ii)

pseudo - binarni sistem anilin (1) + (PEG 2050 + H20) (2) za razlic¢ite molske udele
(Xpes ) PEG 2050 u (PEG 2050 + H20) rastvaradu, (), Xpeg = 0.022, (2), Xpeg =

0.0058, (m), X,ee = 0.0087. X predstavlja molski udeo anilina u rastvorima
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Slika 5.2 Fazni dijagram temperatura — sastav za ravnotezu te¢no - te¢no, na
atmosferskom pritisku od 0.1MPa,, za i) binarni sistem anilin (1) + H20 (2), (°); ii)
pseudo - binarni sistem anilin (1) + (PEG 35000 + H20) (2) za razli¢ite molske udele
(Xpes ) PEG 35000 u (PEG 35000 + H20) rastvaracu, (), Xpeg = 2.720x107*;(A),

Xpeg = 1.285x107™*. X predstavlja molski udeo anilina u rastvorima
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Slika 5.3 Fazni dijagram temperatura — sastav za ravnotezu te¢no - te¢no, na
atmosferskom pritisku od 0.1MPa, za i) binarni sistem N,N-dimetilanilin (1) + H20 (2),

(o); i) pseudo - binarni sistem N,N-dimetilanilin (1) + (PEG 2050 + Hz0) (2) za
razli¢ite molske udele (X,c; ) PEG 2050 u (PEG 2050+ H20) rastvaradu, (4 ), Xpeg =

0.0058; (@), Xpes = 0.0022; (m), Xpeq =0.0087. X predstavlja molski udeo N,N-
dimetilanilin u rastvorima
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Slika 5.4 Fazni dijagram temperatura — sastav za ravnotezu te¢no - te¢no, na
atmosferskom pritisku od 0.1MPa, za i) binarni sistem N,N-dimetilanilin (1) + H20 (2),

(°); ii) pseudo - binarni sistem N,N-dimetilanilin (1) + (PEG 35000 + H20) (2) razlicite
molske udele (Xqes ) PEG 35000 u (PEG 35000+ H20) rastvaratu, (A), Xpeg =

2.720x107*; (®), Xpee = 1.285x10™* X predstavlja molski udeo N,N-dimetilanilin u
rastvorima.
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Ponasanje oba binarna sitima: anilin + H2O i N,N-dimetilanilin + H2O je sli¢no, s
tim $to se sa dijagrama (slika 5.1 do 5.4.) moze uociti da je N,N-dimetilanilin manje
rastvoren u vodi za razliku od anilina. Ovo je posledica hidrofobnosti dimetilamino
grupe vezane za fenil grupu. Kao Sto je poznato polietilen glikoli su dobri davaoci i
primaoci protona tako da su u moguénosti da formiraju jake vodoni¢ne veze. Vodoni¢ne
veze izmedu polietilen glikola i vode, na nizim temperaturama su veoma jake, tako da
se pseudo - binarni rastvori heterogeni. Porastom temperature dolazi do slabljenja
vodoni¢nih veza pseudo - binarna smesa postaje jednofazna. U slucaju pseudo -

binarnih sistema uocen je efekat ko-rastvaraca kod sistema anilin + (PEG 2050 + H20),

(slika 5.1), gde se jasno moze uociti da sa porastom molskog udela PEG 2050, Xy

=0.022 do X = 0.0087, raste rastvorljivost anilina u vodenom rastvoru. Sa druge

starane efekat anti rastvaraca je uocen kod sistema N,N-dimetilanilin + (PEG 35000 +
H20), (slika 5.4), gde je porast molskog udela PEG 35000 smanjivao rastvorljivost N,N-
dimetilanilina u vodi. Ovo se moze pripisati uticaju duzine lanca polimera PEG 35000.

Pomenuti LLE rezultati su predstavljeni u tabelama 5.1- 5.4.
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Tabela 5.1 Ravnoteza te¢no - te¢no, na atmosferskom pritisku od 0.1MPa, za sistem
(anilin + PEG 2050 + H0); T, predstavlja temperaturu faznog razdvajanja (,.cloud

points®), Xpgg g Molski udeo i Wy g maseni udeo PEG 2050 u binarnom rastvoru
(PEG 2050 + H,0); (XHzo)T’ (Xaniin )7 1 (Xegs ), molski udeli vode, anilina i PEG 2050

u pseudo binarnoj smesi, respektivno "

(Xanilin )T (XPEG )T (XHZO )T Tcp / K
anilin + PEG 2050 + H20 (Xpgg 5 = 0.0058 ili Wpgg 5 = 0.1138)
0.0574 0.0055 0.9371 314.15
0.0645 0.0055 0.9300 323.15
0.0584 0.0055 0.9361 332.15
0.0551 0.0055 09394 342.15
0.7398 0.0015 0.2587 315.15
0.7199 0.0016 0.2785 324.15
0.6860 0.0018 0.3122 341.15
0.7049 0.0017 0.2934 335.15
0.7223 0.0016 0.2761 329.15
anilin + PEG 2050 + H20 (Xpg 5 = 0.0022 ili Wy 5 = 0.0463)
0.7334 0.0016 0.2650 321.15
0.7650 0.0005 0.2345 314.15
0.7423 0.0006 0.2571 325.15
0.7137 0.0006 0.2857 335.15
0.6841 0.0007 0.3152 344.15
0.0169 0.0022 0.9809 316.15
0.0155 0.0022 0.9823 325.15
0.0156 0.0022 0.9822 332.15
0.0222 0.0021 0.9757 341.15
anilin + PEG 2050 + H20 (Xpgg 5 = 0.0087 ili Wy 5 = 0.1619)
0.7338 0.0023 0.2639 313.15
0.7000 0.0026 0.2974 324.15
0.6832 0.0028 0.3140 334.15
0.6567 0.0030 0.3403 343.15
0.1085 0.0078 0.8837 316.15
0.1098 0.0077 0.8825 323.15
0.1085 0.0078 0.8837 333.15
0.1049 0.0078 0.8873 343.15

42




5. Rezultati eksperimentalnih merenja i modelovanja ispitivanih velic¢ina

Tabela 5.2 Ravnoteza te¢no - te¢no, na atmosferskom pritisku0.1MPa, za sistem
(anilin + PEG 35000 + H:0); T, predstavlja temperaturu faznog razdvajanja (,.cloud

points®), Xpegg MOIsKi Udeo i Wyee g maseni udeo PEG 35000 u binarnom rastvoru
(PEG 35000 + H,0); (tzo)T, (Xaniin ) 1(Xegs ), molski udeli vode, anilina i PEG

35000 u pseudo binarnoj smesi, respektivno P*

(Xanilin )T (XPEG )T (XHZO )T Tcp / K
anilin + PEG 35000+ H20 (Xpeq 5 = 2.720-107 ili Wpgg 5 = 0.01008)
0.0066 2.7-10° 0.9934 315.15
0.0072 2.7.10° 0.9928 323.15
0.0063 2.7.10° 0.9937 332.15
0.0062 2.7-10° 0.9938 341.15
0.7504 6.8-10° 0.2496 324.15
0.7304 7.3-10° 0.2696 332.15
0.6982 8.2.10° 0.3018 345.15
0.7103 7.8-10° 0.2897 339.15
0.7571 6.6-10° 0.2429 313.15
0.7566 6.6-10° 0.2434 321.15
anilin + PEG 35000 + H20 (Xpeg 5 = 1.285-107 ili Wpgg 5 = 0.04607)
0.0139 1.27.10™" 0.9860 317.15
0.0139 1.27.10* 0.9860 329.15
0.0152 1.27.10™ 0.9847 338.15
0.7691 2.97.10° 0.2308 318.15
0.7594 3.09.10° 0.2406 326.15
0.7193 3.61.10° 0.2807 335.15
0.6804 4.11.10° 0.3195 343.15
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Tabela 5.3 Ravnoteza te¢no - te¢no, na atmosferskom pritisku 0.1MPa, za sistem (N,N-
dimetilanilin + PEG 2050 + H:0); T, predstavlja temperaturu faznog razdvajanja

(,,cloud points®), Xpegz Molski udeo i Wyeg 5 maseni udeo PEG 2050 u binarnom
rastvoru (PEG 2050 + H,0); (xHZO)T, (Xoma )r 1(Xeeq ), molski udeli vode, N,N-

dimetilanilina i PEG 2050 u pseudo binarnoj smesi, respektivno

(XDMA )T (XPEG )T (XHZO )T Tcp [K
N,N-dimetilanilin + PEG 2050 + HzO ( Xpe 5 = 0.0058 ili Wogg 5 = 0.08982)
0.0012 0.0058 0.9930 313.15
0.0011 0.0058 0.9931 328.15
0.0023 0.0058 0.9919 341.15
0.0028 0.0058 0.9914 350.15
0.8363 0.0009 0.1628 321.15
0.8208 0.0010 0.1782 331.15
0.8006 0.0012 0.1982 340.15
0.7709 0.0013 0.2278 349.15
N,N-dimetilanilin + PEG 2050 + HzO (Xpgg 5 = 0.0022 ili Wpgg 5 = 0.3600)
0.8533 0.0003 0.1464 321.15
0.8331 0.0004 0.1665 332.15
0.8130 0.0004 0.1866 340.15
0.7928 0.0005 0.2067 349.15
0.0019 0.0022 0.9959 340.15
0.0011 0.0022 0.9967 313.15
0.0012 0.0022 0.9966 329.15
N,N-dimetilanilin + PEG 2050 + HzO (Xpeq 5 = 0.0087 ili Wpgg 5 = 0.1293)
0.0068 0.0086 0.9846 343.15
0.0099 0.0086 0.9815 351.15
0.0025 0.0087 0.9888 315.15
0.0021 0.0087 0.9892 330.15
0.8128 0.0005 0.1867 333.15
0.8031 0.0029 0.1940 341.15
0.7923 0.0031 0.2046 349.15
0.8161 0.0004 0.1835 321.15
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Tabela 5.4 Ravnoteza te¢no - te¢no, na atmosferskom pritisku 0.1MPa , za sistem (N,N-
dimetilanilin + PEG 35000 + H:0); T, predstavlja temperaturu faznog razdvajanja

(,,cloud points®), Xpggg Molski udeo i Wz z maseni udeo PEG 35000 u binarnom
rastvoru (PEG 35000 + H0); (xHZO)T, (Xoma )y 1(Xeg )T molski udeli vode, N,N-
dimetilanilin i PEG 35000 u pseudo binarnoj, respektivno P*

(XDMA )T (XPEG )T (XHZO )T Tcp [K
N,N-dimetilanilin + PEG 35000 + H20 (Xpgg g = 2.720-10°° ili Wy 5 = 0.0078)
0.0007 2.72.10° 0.9992 317.15
0.0007 2.71.10° 0.9992 328.15
0.0010 2.70.10° 0.9989 340.15
0.0014 2.70.10° 0.9986 349.15
0.9024 3.40-10° 0.0976 351.15
0.9579 1.00-10° 0.0421 321.15
0.9571 1.20-10° 0.0429 331.15
0.9444 1.50-10° 0.0556 340.15
N,N-dimetilanilin + PEG 35000 + H20 (Xpeq s = 128510 ili Wpgg 5 =0.0358)
0.9313 8.800-10° 0.0686 321.15
0.9205 1.020.10°° 0.0795 331.15
0.9018 1.260.10° 0.0982 340.15
0.8810 1.530.10°° 0.1189 351.15
0.0013 1.284.10°* 0.9986 350.15
0.0011 1.284.10 0.9988 321.15
0.0011 1.284.10 0.9988 329.15
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U okviru druge grupe eksperimentalno je odredena ravnoteza ¢vrsto-te¢no (SLE),
polimera PEG 2050 i PEG 35000 sa organskim rastvara¢ima: anilinom i N,N-
dimetilanilinom. Fazni dijagram SLE, temperatura — sastav na pritisku 0.1MPa, dat je
zbirno za sisteme PPG 2050 + anilin i PPG 2050 + N,N-dimetilanilin, (slikom 5.5),
posto je rastvorljivost PEG 35000 u ispitivanim organskim rastvaracima veoma niska i
nepogodna za graficko predstavljanje. Procenjena merna nesigurnost odredivanja
temperature je obi¢no niza od +0.5K za oblasti manje bogate PEG-om, dok je u PEG-
bogatoj oblasti merna nesigurnost i§la do +1.0K . Eksperimentalni podaci za ravnotezu
¢vrsto - te¢no SLE, na atmosferskom pritisku 0.1MPa i u temperaturnom opsegu dati

su u tabeli 5.5.

Wr+—T— 7T T T 1T T T

330 4 |
. P _

320 4 .’/;:',;,—..-,:.-,.—,,r |

3154 Og - -

T/IK

3104 7 ]
305 -

300 E

2T T T T T T T 1

Slika 5.5 Temperatura - sastav SLE fazni dijagram, na atmosferskom pritisku 0.1MPa ,
za binarni sistem (PEG 2050 + N,N-dimtilanilin): (o) - eksperimentalni podaci; linija

(———)predstavlja modelovanje koris¢enjem NRTL modela. () - eksperimentalni

podaci za binarni (PEG 2050 + anilin), poredenja radi; linija ( . ) korelisanih podataka
uz pomo¢ NRTL modela; x1 molski udeo PEG 2050 u rastvoru
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N,N-dimtilanilin je supstituisani derivat anilina sa dve metil grupe vezane za azot u

fenil grupi pa je kiselost vodoni¢ne veze kod njega jednaka nuli (@, =0.00)° dok je

isti parametar za anilin dosta visi, @,;;,= 0.264'%. S obzirom da je anilin bolji donor
protona od N,N-dimetilanilina, i da gradi jace vodoni¢ne veze sa atomima kiseonika iz
lanca polimera PEG 2050, koji je s druge strane akceptor protona ovo sve moze biti
razlog bolje rastvorljivosti PEG 2050 u anilinu (slika 5.5). Posmatrani uticaj duzine
lanca polimera u ispitivanom ¢vrsto — tecno faznom ponasanju je pokazao da duzi lanac
vodi do losije rastvorljivosti. Ovo se objasnjava Cinjenicom da duzi lanac umanjuje

kiselost vodoni¢ne veze polimera i ometa inter molekulske vodoni¢ne veze i dipol -

dipol interakcije sa anilinom i N,N-dimetilanilinom.

Tabela 5.5 Eksperimentalni podaci za ravnotezu ¢vrsto - te¢no SLE, na atmosferskom
pritisku 0.1MPa, za binarne sisteme: PEG 2050 + N,N-dimtilanilin, PEG 35000 + anilin

i PEG 35000 + N,N-dimtilanilin; X, predstavlja molarni udeo i W.,,; maseni udeo
PEG 2050 ili PEG 35000 u aniline ili N,N-dimetilanilinu; T temperature ravnoteze SLE

PEG 2050 + N,N-  PEG 35000 + anilin -0y 52000 * N N-

PEG 2050 + anilin dimetilanilin dimetilanilin
XpeG T/K Xpeg T/K XpeG T/K XpeG T/K
0.0959  298.15 0.0199 298.15 0.0040 328.15  0.0004 312.15
0.1206  312.15 0.0215 302.15 0.0049 329.15  0.0006 313.15
0.1537  317.15 0.0250 304.15 0.0062 338.15  0.0009 315.15
0.2046  321.15 0.0316 306.15 0.0080 341.15 0.0015 316.15
0.2900 324.15 0.0390 307.15 0.0105 342.15 0.0023 321.15
0.1816  319.15 0.0461 308.15 0.0035 326.15
0.0888  304.15 0.0564 309.15 0.0052 330.15
0.0959  326.15 0.0678 311.15 0.0081 335.15
0.1206  298.15 0.0819 313.15 0.0138 339.15

0.0993 315.15
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5.1.1 Modelovanje ravnoteZnih podataka

Eksperimentalni podaci ¢vrsto - teéno su korelisani NRTL*® modelom i dobijeni
rezultati prikazani u tabeli 5.6 dok je graficki prikaz za binarne sisteme, PPG 2050 +
anilin i PPG 2050 + N,N-dimetilanilin, dat slikom 5.5. 1z tabele 5.6 moze se videti da u

za sva Cetiri binarna sistema dobijeni zadovoljavaju¢i rezultati i u skladu sa

eksperimentalnim podacima. Srednja procentualna greska PD(T) je za sva Cetiri

sistema manja od 0.97%.

Tabela 5.6 Vrednosti parametara NRTL modela Ag,, i Ag,, apsolutno srednje
odstupanjeAT, i srednja procentualna greska PD(T) izmedu eksperimentalnih i

izraCunatih podataka za Cetiri binarna sistema

Ag,, / (kJkmol™) AQ,, /(kJkmol™) AT IK PD(T) | %
PEG 2050 + Aniline
-12596 9317.2 1.70 0.55
PEG 2050 + N, N-dimetilanilin
-9671.6 8725.2 1.10 0.36
PEG 35000 + Aniline
-20339 19896 5.29 1.58
PEG 35000 + N, N-dimetilanilin
-26009 22103 4.88 1.49
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5.2

Rezultati eksperimentalnih merenja
volumetrijskih i transportnih osobina

U ovom delu doktorske disertacije prikazana su eksperimentalna merenja

vrednosti gustine, dinamicke viskoznosti i indeksa refrakcije polaze¢i od slede¢ih

binarnih smesa:

YV V.V V V V V V VY V¥V VYV YV V V V V V

nikotin + 1-butanol;

nikotin + 2-butanol;

nikotin + 1,2-propandiol;

nikotin + 1,3-propandiol;

anilin + [bmim][OTf |;

anilin + [bmim|[NTf, |;
N,N-dimetilanilin + [bmim][OTf |;
N,N-dimetilanilin + [bmim][NTf, ];

PPG 425 + toluen;
PPG 425 + o-ksilen;
PPG 425 + m-ksilen;
PPG 425 + p-ksilen
PPG 2000 + benzen;
PPG 2000 + toluen;
PPG 2000 + o-ksilen;
PPG 2000 + m-ksilen;
PPG 2000 + p-ksilen.

Za sisteme nikotin + 1-butanol / 2-butanol / 1,2-propandiol / 1,3-propandiol; PPG

425 + benzen / toluen / o-ksilen / m-ksile / p-ksilen; PPG 2000 + benzen / toluen / o-

ksilen /

m-ksilen / p-ksilen je vrSeno merenje u temperaturnom opsegu

T =(288.15—-323.15) K sa temperaturnim korakom od 5 K na atmosferskom pritisku.
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Dok je za sisteme anilin + [bmim][OTf]/[bmim][NTf,] i N,N-dimetilanilin +
[bmim][OTf ]/[bmim][NTf,] ~ vrSeno  merenje u  temperaturnom  opsegu

T=(288.15-333.15) K takode sa temperaturnim korakom od 5 K i na atmosferskom
pritisku.

5.2.1 Koriséenje alkohola u tretmanu nikotina u otpadnim vodenim
tokovima

Koriste¢i eksperimentalno odredene vrednosti gustine, dinamicke viskoznosti i
indeksa refrakcije izraGunate su dopunska molarna zapremina V°, promena indeksa

refrakcije Anp i promena viskoznosti Ay, parcijalna molarna zapremina Vv;, dopunska
parcijalna molarna zapremina V.=, Koeficijent izobarske ekspanzije o, dopunski

koeficijent izobarske ekspanzije af . Ove veli¢ine su fitovane Redlich-Kister
polinomom®, jednacine (2.33) i (2.34) i (2.35) parametri fitovanja i srednje kvadratno

odstupanje jednacina (2.39) dati su u tabelama P1-P4.

Slika 5.6 predstavlja graficki prikaz V® ponaSanja. Za sva Cetiri ispitivana sistema
dobijene su negativne vrednosti dopunske molarne zapremine. Sistemi nikotin + 1-
butanol i nikotin + 1,3-propandiol imaju simetri¢ne krive sa minimumom u X1=0.5. Za
sistem nikotin + 2-butanol kriva je blago asimetri¢na i pomerena prema vi$im molskim
udelima nikotina i minimum je oko x1=0.6. Suprotno od pomenutog sistema kriva
sistema nikotin + 1,2-propandiol je blago pomerena ka nizim molskim udelima nikotina
i minimum je oko x1=0.4. Dok je uticaj temperature za sistem sa 1-butanol zanemarljiv
za sistem nikotin + 2-butanol negativne vrednosti dopunske molarne zapremine rastu sa
porastom temperature. Obrnuti slucaj je sa smeSama nikotina i propandiola (slika 5.6. C i
d) gde imamo situaciju da sa porastom temperature opadaju vrednosti dopunske

molarne zapremine.
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Slika 5.6 Eksperimentalne vrednosti dopunske molarne zapremine VE za sisteme: (a)
nikotin (1) + 1-butanol (2); (b) nikotin (1) + 2-butanol (2); (c) nikotin (1) + 1,2-
propandiol (2); (d) nikotin (1) + 1,3-propandiol (2); gde x1 oznac¢ava molski udeo
nikotina na slede¢im temperaturama: (¢) 293.15 K, (¢) 298.15 K, (0) 303.15 K, (e)
308.15K, (A) 313.15K, (A) 318.15 K, (o) 323.15 K, (——) RK jedna¢ina

Promene indeksa refrakcije An, za ispitivane sisteme prikazane su na slici 5.7. Za

sva Cetiri sistema imamo pozitivna odstupanja promene indeksa refrakcije sa blago
asimetriénim Krivama ka nizim molskim udelima nikotina i maksimumom u x1=0.4. Za
sistem nikotin + 2-butanol uticaj temperature je zanemarljiv dok za ostale sisteme

vrednosti promene indeksa refrakcije blago opadaju sa porastom temperature.
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Slika 5.7 Eksperimentalne vrednosti promene indeksa refrakcije Anp za sisteme: (a)
nikotin (1) + 1-butanol (2); (b) nikotin (1) + 2-butanol (2); (c) nikotin (1) + 1,2-
propandiol (2); (d) nikotin (1) + 1,3-propandiol (2); gde x1 oznac¢ava molski udeo
nikotina na slede¢im temperaturama: (¢) 293.15 K, (#) 298.15 K, (0) 303.15 K, (o)
308.15 K, (A)313.15K, (A) 318.15 K, (o) 323.15 K, (——) RK jednacina

Promene viskoznosti An za sva Cetiri sistema prikazane su na slici 5.7. Vrednosti

promene viskoznosti menjaju znak sa promenom molskog udela nikotina. Za sisteme sa

1-butanolom ili 2-butanolom kriva menja znak od negativnih do pozitivnih vrednosti,

dok za sisteme sa 1,2-propandiolom ili 1,3-propandiolom kriva menja znak od

pozitivnih do negativnih vrednosti.
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Slika 5.8 Eksperimentalne vrednosti promene viskoznosti Ay za sisteme: (a) nikotin (1)
+ 1-butanol (2); (b) nikotin (1) + 2-butanol (2); (c) nikotin (1) + 1,2-propandiol (2); (d)
nikotin (1) + 1,3-propandiol (2); gde x1 ozna¢ava molski udeo nikotina na slede¢im
temperaturama: (0) 293.15 K, (#) 298.15 K, () 303.15 K, (e) 308.15 K, (A) 313.15 K,
(A)318.15K, (o) 323.15 K, ((——) RK jednacina

Za sisteme nikotin + 1-butanol i nikotin + 2-butanol minimum i maksimum je oko
x1=0.2 i x1=0.8, respektivno. Za ova dva sistema vrednosti promene viskoznosti rastu sa
porastom temperature i ostaju pozitivne u celom opsegu visokih koncentracija nikotina
na ispitivanim temperaturama. Sistemi sa 1,2-propandiolom i 1,3-propandiolom
pokazuju dva puta veée vrednosti promene viskoziteta u poredenju sa sistemima sa 1-
butanolom i 2-butanolom. lIzrazito negativne promene viskoziteta se javljaju u sistemu

nikotin + 1,2-propandiol.
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Slika 5.9 Dopunska Gibsova energija aktivacije viskoznog toka AG™ za sisteme: (a)
nikotin (1) + 1-butanol (2); (b) nikotin (1) + 2-butanol (2); (c) nikotin (1) + 1,2-
propandiol (2); (d) nikotin (1) + 1,3-propandiol (2) na slede¢im temperaturama: (¢)
293.15 K; (O) 303.15 K; (A) 313.15 K; ([J) 323.15 K. (——) RK jednagina

S-kriva menja znak iz pozitivnih u negativne vrednosti promene viskoziteta sa
maksimumom x:=0.15 i minimumom x:=0.65 za sistem nikotin + 1,2-propandiol a
x1=0.2 i x1=0.75, respektivno, za sistem nikotin + 1,3-propandiol. Sa porastom

temperature promene viskoziteta se priblizavaju vrednosti nule.

Slika 4.9 pokazuje dopunsku Gibsovu energiju aktivacije viskoznog toka u
zavisnosti od temperature. Pozitivne vrednosti AG’®dobijene su za sisteme sa 1-

butanolom, 1,2-propandiolom i 1,3-propandiolom na svim ispitivanim temperaturama, a

za sistem sa 2-butanolom na visim temperaturama.
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Slika 5.10 Parcijalne molarne zapremine a) v, i b) v,, i dopunske parcijalne molarne

zapremine, ¢) V,® i d) V;F na 303.15 K za sisteme: (m) nikotin (1) + 1-butanol (2); (A)

nikotin (1) + 2-butanol (2); (0) nikotin (1) + 1,2-propandiol (2); (e) nikotin (1) + 1,3-
propandiol (2)

Kriva zavisnosti AG*® u odnosu na sastav ima oblik S-krive za sistem nikotin + 2-
butanol na nizim temperaturama. Promena temperature znacajno uti¢e na vrednosti
AG'®. Za sisteme sa 1-butanolom i 2-butanolom vrednosti AG*® rastu sa porastom
temperature dok za sisteme nikotina sa diolima je obrnut slu¢aj, odnosno vrednosti
AG*F opadaju sa porastom temperature. Dopunske termodinami¢ke veli¢ine izracunate
iz eksperimentalno odredenih vrednosti gustine ¢e pomoci u razumevanju neidealnog
ponasanja posmatranih binarnih smesa. Slika 5.10 prikazuje da su vrednosti parcijalne
molarne zapremine negativne za sva Cetiri sistema. Vrednosti koeficijenata izobarske
ekspanzije rastu za sve tecnosti sa porastom temperature. Vrednosti o za butanole su

veci od vrednosti za propandiole na istoj temperaturi.
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Slika 5.11 Koeficijenti termalne ekspanzije, (a) o, i dopunski koeficijenti termalne
ekspanzije, (b) aF na 303.15 K za sisteme: (m) nikotin (1) + 1-butanol (2); (A) nikotin
(1) + 2-butanol (2); (0) nikotin (1) + 1,2-propandiol (2); () nikotin (1) + 1,3-propandiol
(2).

Slika 5.11. pokazuje da za smeSe nikotina i butanola vrednosti o opadaju sa
porastom molskog udela nikotina. Medutim propandioli se ponasaju na drugaciji nacin
tako da vrednosti o rastu sa porastom koncentracije nikotina. Takode sa slike 5.11 se
moze uociti da dopunski koeficijent termalne ekspanzije aF ima pozitivne vrednosti za
sve sisteme osim za sistem sa 2-butanolom. lzvedene volumetrijske i transportne
osobine pruzaju moguce objasnjenje prirode neidealnog ponasanja u smeSama. Medutim
samo spektroskopske analize mogu dati jasan uvid u molekularne interakcije izmedu

komponenti u smesi 1 potvrditi iznete pretpostavke.

FT-IR spektroskopska analiza uradena je za Ciste komponente i njihove binarne
smeSe na sobnoj temperaturi i predstavljena je na slici 5.12. Odstupanje od idealnog
ponasanja smes$a moze biti posledica mnogih faktora npr. interakcije razli¢itih delova
molekula putem vodoni¢nih veza, disperzione sile, interakcije dipol-dipol, geometrijsko
pakovanje izmedu molekula smese itd!®l. Ispitivani sistemi pokazuju negativne
vrednosti za dopunsku molarnu zapreminu, pozitivne vrednosti za promenu indeksa
refrakcije, a u sluCaju promene viskoziteta promenu znaka tj. S-krivu. Negativne

vrednosti dopunske molarne zapremine obicno se pojavljuju zbog:

1. vodoni¢nih veza izmedu razli¢itih molekula ili nekih slabijih interakcija poput
interakcija dipol-dipol ili disperzionih sila;

2. dobrog geometrijskog pakovanja izmedu razli¢itih molekulskih grupa u smesi.
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Tabela 5.7 prikazuje Kamlet-Taft parametre kiselosti i baznosti vodoni¢ne veze kao i

relativnu polarizabilnost i dipolne momente ¢istih komponenti.

Tabela 5.7 Kamlet-Taft parametri «, 8, i 7" i dipolni moment y ¢istih komponenata

a S T u/D
Nikotin 1.81
1-butanol 2 0.79 0.84 0.47 1.66
2-butanol 3 0.69 0.80 0.40 1.66
1,2-propandiol*?* 0.83 0.78 0.76 3.63
1,3-propandiol? 0.80 0.77 0.84 2.52

Dipolni momenti Cistih komponenti, tabela 5.7, potvrduju njihov razlicit polaritet
posebno za diole. Sve komponente imaju dobru sposobnost stvaranja vodoni¢nih veza.
Visoke vrednosti parametara kiselosti i baznosti vodoni¢ne veze dokazuju formiranje
inermolekularnih vodoni¢nih veza. S druge strane nikotin je polarno jedinjenje koji se
ponasa iskljucivo kao primalac vodoni¢ne veze sa dva mesta za prijem protona u svojim
prstenima piridina i pirolidina®®. Negativne vrednosti dopunske molarne zapremine
mogu se pripisati gradenju vodoni¢nih veza i interakcijama dipol-dipol. Pozitivne
vrednosti promene indeksa refrakcije su generalno pravilo npr. §to je bolje pakovanje

molekula to je manja brzina svetlosti odnosno ve¢i indeks refrakcije 1°.

S-kriva dobijena za vrednosti promene viskoznosti u zavisnosti od sastava ukazuje
da objasnjenje neidealnosti analiziranih sistema nije direktno. Fort i Moore!® su
predlozili da negativna promena viskoziteta se pripiSe prisustvu disperzionih sila
izmedu razli¢itih komponenti, dok se pozitivne promene viskoziteta mogu pripisati

prisustvu specifiénih interakcija izmedu njih. Reed i Taylor!®’

su predlozili da pozitivna
promena AG™® implicira na prisustvo specifi¢nih interakcija npr. vodoni¢nih veza, dok
negativna AG*® moze biti prouzrokovana disperzionim silama. Apsolutne vrednosti Az
i AG™® prate sledeéi redosled: 1,3-propandiol > 1,2-propandiol > 2-butanol > 1-butanol
§to nam govori da se najjace interakcije odvijaju izmedu nikotina i 1,3-propandiola i
1,2-propandiola. Sa porastom temperature apsolutne vrednosti Ay opadaju implicirajuci

da interakcije izmedu komponenata postaju slabije. Porast temperature povecava

termalnu energiju molekula 1 oslabljuje veze izmedu sli¢nih ili razli¢itih molekula.
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Pozitivne vrednosti Ay i maksimum AG™ u oblastima bogatim diolima, slika 5.9 ¢
i d, potvrduje prisustvo specifi¢nih interakcija® dok sa porastom molskog udela
nikotina disperzione sile postaju dominantnije. Negativna promena viskoziteta ukazuje
na to da je protok binarnih smesa lakSi u odnosu na ciste tecnosti. Ovako ponaSanje
viskoziteta je karakteristicno za sisteme u kojima jedna komponenta stvara
homoasocijat i u kojima se kompleksi rastvara¢ - rastvorak ne formiraju ili imaju nisku
stabilnost!®®, Raskidanje inter molekularnih vodoni¢nih veza u alkoholima omoguéava

smesi da lakSe tece.

Slika 5.10 pokazuje da su negativne vrednosti V,Ei V.f za sve sisteme, §to ukazuje

da su interakcije izmedu razlicitih molekula jace nego medu sli¢nim molekulima. To
takode znaCi da inra molekulske vodoni¢ne veze nisu raskinute u razblazenim
oblastima. Dopunski koeficijenti termalne ekspanzije na slici 5.11 pokazuje pozitivan
trend za sve sisteme osim za sistem sa 2-butanolom. Apsolutne vrednosti of slede
redosled: 1-butanol < 2-butanol = 1,3-propandiol < 1,2-propandiol, $to znac¢i da je
najveéi uticaj temperature na vrednosti VE za sistem sa 1,2-propandiolom. Ovaj
zakljucak je evidentan iz slike 5.6 gde se moze uociti da porast temperature ima
neznatan uticaj na dopunsku molarnu zapreminu VE za sistem koji sadrzi 1-butanol.
Samo u slucaju sistema sa 2-butanolom, sa porastom temperature rastu i negativne

vrednosti VE §to je i razlog negativnih vrednosti aF.

Zapis FT-IR spectra odgovara minimumu dopunske molarne zapremine pod
pretpostavkom da su najintenzivnije interakcije izmedu razli¢itih komponenti u ovoj

oblasti. Svi FT-IR spektari su zabeleZeni na temperaturi 298.15 K.

Slika 5.12 (a) predstavlja FT-IR spektar za sistem nikotin + 1-butanol za udeo
x1=0.5. Moguc¢e H-spajanje moze se pratiti posmatranjem promene na OH-vezi. Iz
spektra se vidi da je valencina traka koja odgovara OH grupi pomera ka viSim talasnim
duzinama (3347 cm™) u smesi pokazujuéi pik manjeg intenziteta, u poredenju sa ¢istim

1-butanolom (3336 cm™).
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Slika 5.12 Infracrveni spektar za: (a) ¢ist nikotin (Zuto), ¢ist 1-butanol (plavo) i sisteme
nikotin + 1-butanol sa Xniketin=0.5 (crveno); (b) ¢ist nikotin (Zuto), ¢ist 2-butanol (plavo)
i sistem nikotin + 2-butanol sa Xniketin=0.6 (crveno); (c) ¢ist nikotin (Zuto), ¢ist 1,2-
propandiol (plavo), sistem nikotin + 1,2-propandiol sa Xnicotine=0.4 (crveno); (d) &ist
nikotin (Zuto), ¢ist 1,3-propandiol (plavo) i sistem nikotin + 1,3-propandiol sa
Xnikotin=0.5 (Crveno)

Negativne vrednosti VE mogu biti objasnjene geometrijskim pakovanjem 1-

butanola molekula (v_ =91.96cm®mol ™) u molekule nikotina (v, =161.24cm®mol ™).

Negativne vrednosti promene viskoziteta na niskim temperaturama (293.15 K, 298.15 K
i 303.15 K) kod sistema nikotin +1-butanol, posledica su naruSenog medusobnog
povezivanja molekula 1-butanola u smesi bogatoj alkoholom. Raskidanje veza
prouzrokuje laksi protok, manje trenje nize vrednosti viskoziteta za smeSu u poredenju

sa Cistim komponentama.
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Slika 5.12 (b) prikazuje FT-IR spektar za sistem nikotin +2-butanol pri x1=0.6. U
ovom slucaju ocekuje se ista pojava kao i sluc¢aju prethodnog sistema s obzirom da 2-
butanol ima ista svojstva kao 1-butanol. Stoga medusobno povezivanje molekula 2-
butanola i stvaranje vodoni¢nih veza sa nikotinom su mogucée. Rastezanje OH veze
uslovljava pomeranje ka nizim talasnim duzinama (3340 cm™) u smesi prikazujuéi pik
nizeg intenziteta u poredenju sa ¢istim 2-butanolom (3352 cm™). Ovo je takozvano
redshift pomeranje koje ukazuje na produzenje OH veze potvrdujuci prisustvo novih
hetero molekularnih interakcija izmedu atoma H iz OH grupe i atoma N iz dva prstena
nikotina. Ovaj efekat najverovatnije prouzrokuje efikasno geometrijsko pakovanje

molekula u smesi i negativne vrednosti VE. Dobro geometrijsko pakovanje molekula 2-
butanola (V_=92.30 cm®mol") u molekule nikotina (V_=161.24 cm*mol™) takode

moze doprineti negativnim VE vrednostima.

Slika 5.12 (c) i (d) prikazuju FT-IR spektre za sisteme nikotin + 1,2-propandiol za
sastav x1=0.4 i nikotin + 1,3-propandiol za sastav x1=0.5. Kao dioli ovi alkoholi mogu
formirati vodoni¢ne veze preko dve OH grupe. Za prvi sistem istezanje OH veze
uslovljava pomeranje ka nizoj talasnoj duzini (3346 cm™) u smesi prikazujuéi pik nizeg
intenziteta u poredenju sa &istim 1,2-propandiolom (3358 cm™). Sliéno ponasanje se
primecuje za sistem sa 1,3-propandiolom. FT-IR spektar potvrduje stvaranje vodoni¢nih
veza izmedu 1,3-propandiola i nikotina kroz redshift istezanje OH grupe. Rastezanje
OH veze uslovljava pomeranje ka nizim talasnim duzinama (3315 cm™) u smesi
prikazujuéi pik nizeg intenziteta u poredenju sa &istim 1,3-propandiolom (3329 cm™). Iz
tabele 5.7 je oc¢igledno da su 1,2-propandiol i 1,3-propandiol oba polarne komponente i
dobri kako donori tako i akceptori vodoni¢ne veze. Sposobnost za formiranje

vodoni¢nih veza sa dva atoma N u nikotinu potvrduje se FT-IR analizom.

Molekuli se bolje pakuju u smesi uz pomo¢ vodoni¢nih veza §to prouzrokuje

smanjenje zapremine i negativne VE vrednosti. Takode nejednakost u moralnim
zapreminama (73. 69 cm®mol™’ za 1,2-propandiol, 72. 47 cm*mol™ za 1,3-propandiol i

161. 24 cm®mol™ za nikotin) izmedu razlicitih komponenata moze doprineti efikasnijem

geometrijskom pakovanju u smeSama.
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5.2.2 Uklanjanje toksi¢nih hemikalija kori§éenjem jonskih te¢nosti

Izvr$ena je termodinamicka analiza smeSe anilina i N,N-dimetilanilina sa dvema

jonskim te¢nostima: 1-Butil-3-methylimidazolium triflate, [bmim][OTf] i 1-Butil-3-
methylimidazolium bis(trifluoromethylsulfonyl) imide, [bmim][NTf,].

Eksperimentalno su merene gustine, indeks refrakcije i dinamicka viskoznost za Cetiri
binarna sistema: anilin / N,N-dimetilanilina + [bmim][OTf] i [bmim][NTf,]na
atmosferskom pritisku i u temperaturnom opsegu T=(288.15-333.15)K. Iz
eksperimentalnih podataka izraGunate su dopunske molarne zapremine, vrednosti
promene indeksa refrakcije i promene viskoznosti, dopunska molarna Gibsova energija
aktivacije viskoznog toka i vrednosti su fitovane Redlich-Kister polinomom. Takode
entalpija i entropija koje su sastavni deo dopunske molarne Gibsove energije aktivacije

viskoznog toka su utvrdene pri istom sastavu sistema za tri potpuno mesljiva sistema,

osim sistema anilin + [bmim][OTf | koji je delimi¢no megljiv.

Dopunske molarne zapremine dobijene iz eksperimentalnih vrednosti kao i one

izracunate koris¢enjem RK-polinoma predstavljene su na slici 5.13 kao funkcija
molskog udela amina xi. Sistemi anilin + [C,mim][NTf,] i N,N-dimetilanilin +
[C,mim][OTf | imaju VE krivu S - oblika koja menja znak iz pozitivnih vrednosti u
negativne sa porastom udela x1 pri ¢emu su maksimum i minimum na X1=0.1 i x1=0.6,
respektivno. Sistem N,N-dimetilanilin +[bmim][NTf, ]| prikazuje asimetri¢nu krivu sa

negativnim VE vrednostima i minimumom oko x;=0.6. Za sve sisteme apsolutne
vrednosti VE u oblastima minimuma rastu sa porastom temperature od 288.15 K do
333.15 K.
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Slika 5.13 Eksperimentalne vrednosti dopunske molarne zapremine VE za sisteme: (a)
anilin (1) + [bmim][NTf,] (2); (b) N,N-dimetilanilin (1) + [bmim][OTf ] (2); (c) N,N-

dimetilanilin (1) + [bmim][Nsz] (2); gde x1 oznacava molski udeo anilina ili N,N-

dimetilanilina na slede¢im temperaturama: (0) 288.15 K, (0) 298.15 K, (A) 308.15 K,
(o) 318.15 K, (V) 328 K, (——) RK jednacina

Na slici 5.14 prikazana je promena indeksa refrakcije u odnosu na molski udeo
na 303.15 K zajedno sa vrednostima izracunatim iz RK polinoma. Svi posmatrani

sistemi pokazuju negativne vrednosti promene indeksa refrakcije.

Prikazani su rezultati samo na temperaturi 303.15 K zbog zanemarljivog uticaja

temperature na promenu indeksa refrakcije.
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Slika 5.14 Eksperimentalne vrednosti promene indeksa refrakcije Anp za sisteme: (¢)
anilin (1) + [bmim][NTf,] (2), () N,N-dimetilanilin (1) + [bmim][OTf] (2), (A) N,N-

dimetilanilin (1) + [bmim][NTf,] (2); gde X1 oznatava molski udeo anilina ili N,N-
dimetilanilina na temperaturi 303.15 K, (——) RK jednacina

Promene viskoziteta u odnosu na molski udeo zajedno sa vrednostima izra¢unatim
iz RK polinoma prikazane su na slici 5.15. Svi sistemi prikazuju negativne vrednosti
promene viskoziteta. Apsolutne vrednosti promene viskoziteta opadaju sa porastom
temperature od 288.15 K do 333.15 K, za sve posmatrane potpuno mesljive binarne
smese. Slika 5.16 prikazuje RK krive kao izraCunate vrednosti za dopunsku molarnu
Gibsonu energiju aktivacije viskoznog toka AG'E za tri kompletno mesljiva sistema.
Radi bolje preglednosti krive su date za pet odabranih izotermi. MoZe se uociti da su

vrednosti 4GE pozitivne za sve proucavane potpuno mesljive sisteme.

Ispitivane smeSe sastoje se od polarnih kompleksa sa moguéno$cu povezivanja
vodoni¢nim vezama i1 sposobnos¢u interakcija izmedu molekula slicnog 1 razlicitog tipa.
Anilin i N,N-dimetilanilin su polarna jedinjenja sa dipolnim momentima 1.59D i 1.55D,
respektivno, §to omogucéava interakcije tipa dipol - dipol ili jon - dipol. Uzimajuéi u
obzir parcijalno negativno naelektrisanje azota i parcijalno pozitivnho naelektrisane
vodonika iz amino grupe evidentno je da anilin moze biti kako donor tako i akceptor

vodoni¢ne veze (tabela 5.8).

Medutim bez raspolozivih atoma vodonika N,N-dimetilanilin moze biti samo
akceptor vodoni¢ne veze. Tako, anilin i N,N-dimetilanilin mogu oba formirati veze sa

anilinom sa viSe mogucnosti.
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Slika 5.15 Eksperimentalne vrednosti promene viskoznosti 47 za sisteme: (a) anilin (1)

+ [bmim][NTf,] (2); (b) N,N-dimetilanilin(1) + [bmim][OTf ] (2); (c) N,N-dimetilanilin
(1) + [bmim][Nsz] (2); gde x1 oznac¢ava molski udeo anilina ili N,N-dimetilanilina na
slede¢im temperaturama: (0) 288.15 K, (¢) 293.15 K, (0) 298.15 K, (e) 303.15 K, (A)

308.15K, (A) 313.15K, (o) 318.15K, (m) 323.15K, (V) 328 K, (¥) 333 K, ( )
RK jednacina
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Slika 5.16 RK krive za dopunsku molarnu Gibsovu energiju aktivacije viskoznog toka
AG'® za sisteme: (a) anilin (1) + [bmim][NTf,] (2); (b) N,N-dimetilanilin (1) +
[bmim][OTf ] (2); (c) N,N-dimetilanilin (1) + [bmim][NTf,] (2) na slede¢im

temperaturama: (- -) 288.15 K, (-) 298.15 K, (-*-) 308.15 K, (-.-.-) 318.15 K, (---) 333
K
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Tabla 5.8 Dipolni moment (u/D), kiselost vodoni¢ne veze (o) i baznost vodoni¢ne veze
(B) ispitivanih rastvora i rastvaraca

Hemikalija a p ulD
Anilin 0.264%0 0.38169 1.51170
N, N-dimetilanilin ~ 0.00'¢° 0.3516° 1.6117°
[bmim][OTf ] 0.6251 04641 -
[bmim][NTf, ] 0.617 0243 -

Za jonske teCnosti situacija je dosta slozenija obzirom na njihove specificne

hemijske karakteristike. Imidazolijum jonske te¢nosti [C,mim][OTf ] i [C,mim][NTf,]

imaju imidazolijum katjon koji se ponasa kao donor protona, zahvaljujuci vodoniku koji
smeSten izmedu dva atoma azota u imidazolijum prstenu, tako da mogu graditi
vodoniéne veze sa protonskim akceptorima®®. Ovo je u saglasnosti sa vrednostima za
kiselost vodoni¢ne veze (o) datim u tabeli 5.8. Takode ove dve proucavane jonske
tecnosti su i akceptori protona zahvaljujuéi njihovim anjonskim grupama. Imidazolijum
jonske te¢nosti formiraju specifi¢ne anjon i katjon interakcije sa aromati¢nim arenskim
prstenom koji za rezultata ima formiranje cage-like strukture u rastvoru®*?2s,
Specifi¢na interakcija anjon - aromati¢ni arenski prsten ostvaruje se preko atoma

kiseonika iz anjona i vodonika iz arenskog prstena. Ove interakcije su snaznije i
mnogobrojnije sa [NTf] anjonom nego sa [OTf]| anjonom, uglavnom zbog veceg
broja atoma kiseonika'’t. Prema tome aromaticna jedinjenja pokazuju bolju
rastvorljivost u jonskim te¢nostima sa [NTf] anjonom!’2*"%173 pomeranje valencine
trake NH: - grupe ka nizim talasnim duzinama ukazuje ne samo na asocijaciju konstante
i entalpije izvedene iz dopunske Gibsove energije smeSe ve¢ i na samo - asocijaciju
anilina. To je uglavnom postignuto preko N - H - N vodoniéne veze kroz dipol - dipol
interakcije. U jonskim te¢nostima katjon - anjon interakcije su posledica suptilnih

ravnoteza izmedu vodoni¢nih veza, Kolumbovih interakcija 1 interakcija disperzije

izmedu alkilnih lanaca®. Spektroskopske analize pokazuju da su snaZnije interakcije za

[C,mim][OTf ] nego za [C,mim][NTf,] jonske te¢nosti*****., Jo§ jedan fina ravnoteza

ovaj put izmedu jon - rastvraca i katjon - anjon donosi jonsko uparivanje u jonskim

te¢nostima?2.
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Detaljna analiza [C,mim][OTf | jonske te¢nosti na molekularnom nivou'’* nam je

otkrila da se uparivanje anjona vrsi preko - CF3 delova dva [OTf ]7 anjona. Dakle imamo
dva anjona koja su okruzena katjonskim kavezom sastavljenog u proseku od devet
[C,mim]" Kkatjona. IR - infra crvena spektroskopska analiza [C ,mim][NTf,] otkrila je
asocijaciju imidazolijum jona u jonskim parovima tj. klasterima i njihovu disocijaciju na
slobodne jone odnosno manje klastere!”. Sve ovo vodi zaklju¢ku da asocijacija kroz

jonsko sparivanje je snaznije u [C,mim][OTf] nego u [C,mim][NTf,]zbog procesa

disocijacije prisutne u [C,mim][NTf, ].
Negativne vrednosti dopunske molarne zapremine VE mogu biti posledica:

)} vodoni¢ne veze izmedu jonske te¢nosti i anilina;
i) spomenute katjon - aren i anjon - aren interakcije koje omogucavaju strukturu

sli¢nu kavezu i;

i) jon - dipol interakcije izmedu jonskih tecnosti i polarnih molekula oba anilina.
Ove interakcije dovele su do efikasnijeg geometrijskog pakovanja u smesi u odnosu na
Ciste tecnosti, 1 one su dodatno olakSane i razlikom u veli¢ini molekula prisutnih u svim

smeSama (tabela 5.9).

Tabela 5.9 Dopunske molarne karakteristike aktivacije viskoznog toka na 298.15 K za
smese istog sastava (x1=0.6): dopunska Gibsova energija (4G'F), entropija (4S°F),
entalpija (4H'F) i TAS'E entropijski doprinos 4G™E

AG™E/ AS'E [ kJ-kmol - K1 TAS™8 kJ-kmol? AH™E [ kJ-kmol* Vm,/Vm;?
kJ-kmol?
Anilin (L) + [Camim][NTF,] (2)
1492.17 -2.3305 -694.49 797.68 3.2
N,N-dimetilanilin (1) + [Camim][OTf] (2)
1475.32 3.3617 1001.79 2477.11 1.7
N,N-dimetilanilin (1) + [Camim][NTf.] (2)
1826.6 4.5628 1359.71 3186.31 2.3
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Medutim pozitivne vrednosti VE koje se vide na slici 5.13. (a) i (b) rezultat su
dominantnih prethodno navedenih interakcija izmedu istih molekula u ispitivanim
sistemima asocijacije anilina, katjon - anjon interakcija i jonsko sparivanje u jonskim
teCnostima, koje su preovladale nad interakcijama izmedu razli¢itih molekula.
Ekspanzija nakon meSanja se uvek posmatra u oblastima koje su bogatije jonskim

teCnostima zbog anjon-katjon interakcija koje su povezane sa jonskim sparivanjem.

Mnogo niZe pozitivne vrednosti VE u smesi anilin + [bmim][Nsz] u odnosu na smesu
N,N-dimetilanilin + [bmim][OTf ], slika 5.13 (a) i (b), moZe se pripisati ja¢im katjon -
anjon interakcijama i stabilnijem jonskom sparivanju u [bmim][OTf] jonskoj te¢nosti.

Ove razlike u asocijaciji anilina 1 slabijih specifi¢nih interakcija katjon / anjon sa

arenskim aromati¢nim prstenom u slugaju [bmim][OTf | razlog su nemesljivosti sistema

anilin + [bmim][OTf ].

Mayer i dr.}’® navodi da je znak dopunske molarne Gibsove energije aktivacije
viskoznog toka u sprezi sa dopunskom molarnom Gibsovom energijom ali da znak u
suprotnosti sa prirodom intermolekularnih interakcija. Pozitivne vrednosti ukazuju na
prisustvo snaznih interakcija izmedu razlicitih tipova molekula dok negativne vrednosti
ukazuju na njihovo odsustvo, odnosno na dominaciju interakcija izmedu istih molekula.
Ovo svojstvo ukljucuje volumetrijske i transportne osobine definisane jednacinom
(2.55) koje nam pomazu u analizi interakcija i diskusiji istrazivanih sistema. Pored
funkcije 4G vazno je razmotriti i entalpijski i entropijski doprinos 4G"E, naroéito u

slucaju sistema u kojima su prisutni molekuli koji se razlikuju po veli¢ini.

Na slici 5.16 predstavljene su dobijene vrednosti dopunske molarne Gibsove
energije viskoznog toka AG'E za pet do deset izotermi radi bolje preglednosti. U tabeli
5.9 date su izracunate dopunske molarne karakteristike aktivacije viskoznog toka na
298.15 K za smesSe istog sastava (X1=0.6) za sva tri potpuno mesljiva sistema. Pozitivne
vrednosti AG'E i AH'E ukazuju na snazne interakcije u sve tri smese naro¢ito u sistemu
N,N-dimetilanilin + [Csmim][NTf] $to je u skladu sa negativnim vrednostima VE

prikazanih na slici 4.13.
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Negativne vrednosti dopunske molarne entropije aktivacije viskoznog toka za
sistem anilin + [Camim][NTf.] su uglavnom posledica razlike u veli¢ini molekula i
znadajno doprinose pozitivnim vrednostima 4G E. Negativna odstupanja viskoziteta
prikazanih na slici 5.15 su posledica formiranja pomenutih jonskih agregacija u jonskim
teCnostima koje nemaju sveukupni uticaj na postojece interakcije. Ako se anilin ili N,N-
dimetilanilin smeste u medu molekulski prostor jonskih agregata prestaju da budu
aktivni uGesnici trenja te se stoga smanjuje viskozitet 1. S obzirom da se molekuli N,N-
dimetilanilina ne mogu medusobno povezati putem vodoni¢nih veza, ocekivano je
efikasnije pakovanje u agregate jonskih te¢nosti u poredenju sa anilinom, §to objaSnjava

visoke vrednosti promene viskoziteta za sisteme sa N,N-dimetilanilinom.

5.2.3 Primena polipropilena u tretmanu toksi¢nih hemikalija

PPG425

U cilju tretiranja toksi¢nih hemikalija analiza je proSirena na ispitivanje
polipropilena kao potencijalnih ekoloskih rastvaraca. U ovom delu doktorske disertacije
prvo je ispitivan PPG 425 sa toksi¢nim hemikalijama: toluenom, ksilenima o-, m-, i p-.

Eksperimentalno merenje gustine, viskoznosti i indeksa refrakcije vrSeno je u

temperaturnom opsegu T =(288.15-323.15)K sa temperaturnim korakom od 5 K na

atmosferskom pritisku. 1z eksperimentalno dobijenih termodinamickih veli¢ina
izratunavana je dopunska molarna zapremina VE, promena indeksa refrakcije Anp,
promena viskoznosti A, dopunska molarna Gibsova energija viskoznog toka AG™ i
pomenute veli¢ine su fitovane Redlich-Kister polinomom?®. Iz dobijenih vrednosti AG™
izratunate su i dopunska molarna entropija (45°F) i dopunska molarna entalpija (4H F)

aktivacije viskoznog toka.

Sa slike 5.17 moze se uociti da za sve sisteme osim sistema sa toluenom kriva
dopunske molarne zapremine menja znak. Za sisteme PPG 425 + m-ksilen ili PPG 425
+ p-ksilen kriva VE menja znak od pozitivnih vrednosti ka negativnim sa porastom
molskog udela PPG 425. Najvise apsolutne vrednosti VE dobijene su za sistem sa

toluenom, a najnize za sistem sa m-ksilenom.
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Slika 5.17 Eksperimentalne vrednosti dopunska molarne zapremine VE za sisteme: (a)
PPG 425 + toluen; (b) PPG 425 + o-ksilen; (c) PPG 425 + m-ksilen; (d) PPG 425 + p-
ksilen; gde x1 oznacava molski udeo PPG 425 na temperaturama: (0) 288.15 K, (¢)

298.15 K, (0) 308.15 K, (m) 333.15 K, (—) RK jednacina

Krive promene indeksa refrakcije predstavljene na slici 5.18 blago su asimetri¢ne

za sve sisteme sa minimumom oko x:1=0.3 Apsolutne vrednosti promene indeksa

refrakcije opadaju sa porastom temperature.
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Slika 5.18 Eksperimentalne vrednosti promene indeksa refrakcije Anp za sisteme: (a)
PPG 425+ toluen; (b) PPG 425 +o-ksilen; (c) PPG 425 + m-ksilen; (d) PPG 425 + p-
ksilen; gde x1 oznacava molski udeo PEGDA 425 na temperaturama: (0) 288.15 K, (¢)
298.15 K, (0) 308.15 K, (e) 318.15 K, (o) 328.15 K (——) RK jednacina

Slika 5.19 prikazuje negativhe promene viskoznosti za sve sisteme. Krive
promene viskoznosti u zavisnosti od sastava smese su prili¢no simetri¢ne za sve sisteme
sa minimumom oko x1=0.5. Apsolutne vrednosti promene viskoziteta opadaju sa
porastom temperature $to je izrazenije pri nizim temperaturama. Vrednosti promene
viskoziteta imaju visoke vrednosti u svim slu¢ajevima. Slika 5.20 prestavlja dopunsku

molarnu Gibsovu energiju aktivacije viskoznog toka 4G"E na temperaturi 308.15 K.
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Slika 5.19 Eksperimentalne vrednosti promene viskoznosti 47 za sisteme: (a) toluen;
(b) o-ksilen; (c) m-ksilen; (d) p-ksilen; gde x1 ozna¢ava molski udeo PPG 425 na
temperaturama: (0) 288.15 K, (¢) 293.15 K, (0) 298.15 K, (e) 303.15 K, (A) 308.15 K,
(A)313.15K, (0) 318.15 K, (m) 323.15 K, (¥7)328.15 K, (*) 333.15 K, —) RK
jednacina

Pozitivne vrednosti promene dobijene su za sve sisteme. Neidealno ponaSanje u
binarnim smeSama PPG425 sa toluenom 1 tri izomera ksilena moZe se protumaciti
analiziranjem izraCunatih dopunskih termodinamickih osobina ili odstupanja uzimajuci
u obzir neke od osobina ¢istih komponenti, glavnih interakcija medu molekulima

sli¢nog 1 razli¢itog tipa.
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Slika 5.20 Dopunska Gibsova energija aktivacije viskoznog toka AGF za sisteme sa:
(o) toluen; (A) o-ksilen; (0) m-ksilen; (0) p-ksilen; na 308.15 K gde X1 oznac¢ava molski
udeo PPG 425, (——) RK jednadina

Table 5.10 Kamlet-Taft parametri (kiselost vodoni¢ne veze « i baznost f), dipolni
momenti () i dielektri¢ne konstante (&) za ispitivane Ciste komponente

Hemikalija a B w/D £
Toluen 0.00%7® 0.1117 0.36'°  2.3536'80
0-ksilen 0.00%7® 0.1217% 0.621%  2.4150'80
m-ksilen 0.00%7® 0.1217% 0.301%  2.3442180
p-ksilen 0.00%78 0.12178 0.0017°  2.2447'%0
PPG1200? -0.031% 0.671 - -
PPG400 - - 3.512 8.86'%

@ Nema dostupnih literaturnih podataka Kamlet-Taft parametara za PPG 425;

U tabeli 5.10 date su Kamlet-Taft parametri ¢istih komponenti, kiselost i baznost
vodoni¢ne veze, dipolni moment i dielektricne konstante. Ova tabela prikazuje da su sve

¢iste komponente akceptori vodoni¢ne veze 1 da ni jedna od njih nije donor.

Dipolni momenti su niski ili jednaki nuli sa dielektricnim konstantama nizim od pet
zbog Cega se sve mogu smatrati nepolarnim komponentama®®’. Kada se PPG (sli¢no
polietilen glikolu) rastvori u nepolarnim organskim rastvaraima dominiraju nepolarne
strukture niskih unutra$njih energija®. U skladu sa tim moze se zakljugiti da jake
privlacne interakcije, vodoni¢ne veze i interakcije tipa dipol-dipol ne postoje u

posmatranim sistemima.
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Medutim kao u slucaju rastvora PEG u benzenu, slucajne pojave nepolarnih
struktura i broj konformacija proizvode slabe ali brojne specifi¢ne privla¢ne interakcije
sa nepolarnim rastvara¢ima'®. Ovo je u skladu sa dobijenim vrednostima za dopunsku
molarnu zapreminu, vrednosti su od neznatno negativnih do umereno negativnih (na
298.15 K VE u opsegu od ~-0.10-10°m’-mol™*, sistem sa m-ksilenom, do
~—0.5-10°m’-mol™ za sistem sa toluenom). Na vi§im temperaturama dominiraju
nepolarne konformacije i interakcije sa nepolarnim rastvara¢ima su olak3ane* dajuéi
negativne dopunske molarne zapremine §to objasnjava i njihov temperaturni trend, slika
5.17. Vrednosti promene viskoznosti su izuzetno negativne kod su vrednosti promene
dopunske molarne Gibsove energije viskoznog toka izuzetno pozitivne. Fort i Moore'®
smatraju da su razlog negativnog odstupanja viskoziteta posledica slabih interakcija
izmedu razli¢itih molekula (sile disperzije). Mayer i saradnici su predlozili’®? da se
AGE vrednosti analiziraju na molekulske interakcije, uzimajuéi u obzir volumetrijske i
viskozne efekte, takode su visoke pozitivne vrednosti AG'E povezali sa prisustvom
snaznih privla¢nih interakcija $to nije slucaj u ispitivanim sistemima. Razlog ovog
neslaganja nalazi se u ¢injenici da se molekuli ¢istih komponenti proucavanih smesa
veoma razlikuju po veli¢ini (odnos molarnih zapremina na 25°C je izmedu 3.4 i 4.0).
Reed i Taylor'®” sugeridu narocito u slu¢aju sistema sa molekulima razli¢ite veli¢ine, da
analiza samo 4G E funkcije nije dovoljna tj. da se doprinosi entalpije 4K E i entropije
AS"E vrednostima 4G"E moraju uzeti u obzir da bi se u potpunosti razumelo ponasanje
sistema. Ako se AG'F raduna koriste¢i jednacinu (2.55) pri datom sastavu dopunska
entropija i dopunska entalpija se mogu izracunati iz jednac¢ina 2.56 i 2.57. U tabeli P9
date su prethodno navedene termodinamicke veli¢ine za sve proucavane sisteme na
svim proucavanim temperaturama pri konstantnom (ekvimolarnom) sastavu smesa.
Tabela P9 prikazuje da su doprinosi entropije 4G’ funkciji za sve posmatrane sisteme

negativni tj. znatno veci nego doprinosi entalpije.

To ukazuje na Cinjenicu da je viskozni tok voden entropijom 1 da su efekti
entropije povezani sa razli¢itom velicinom molekula razlog visoko pozitivnih vrednosti
AG™E. Ovi entropijski efekti najslabije izrazeni u sistemu sa toluenom. Odgovarajuée
AH'E vrednosti koje se odnose na molekularne interakcije pozitivne su samo na nekim
nizim temperaturama u slucaju PPG425 + toluen sistema ukazuju¢i na ogranicene jake

privlaéne interakcije na $ta ukazuje i Meyer 182,
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Ovo je u skladu sa ¢injenicom da se najnize negativne vrednosti dopunske
molarne zapremine nalaze u ovom sistemu (~/0.5-10°m*-mol™) i da u ovom sluéaju
nema promene znaka. Generalno veoma negativne AHF za ostala tri sistema ukazuju na
odsustvo jakih asocijativnih interakcija'®? te stoga su u saglasnosti sa dopunskim

moralnim zapreminama koje su samo blago negativne i menjaju znak.

Svi prou€avani sistemi imaju refraktivne indekse kao i njihove odstupanja od
idealnosti. Ova ¢injenica ukazuje na dobro pakovanje struktura i skladu je sa analizom
entropije viskoznog toka 1 razliCitom veli¢inom molekula Ccistih komponenti.
Modelovanje viskoziteta radeno je po dva modela predikativni i korelativni. Viskozitet
je predvidana koriéenjem UNIFAC-VISCO*% i ASOG-VISCO* modela. Za
predvidanje kori$¢eni su parametri interakcije iz literature koji su dati u tabelama 5.11. i

5.12.

Table 5.11- UNIFAC-VISCO interakcioni parametri

COhm
n/m CHs CH, CH OH CH;0 CHar Car
CH; 0 -709.5%40 9113818 5944394 .50 17183 -119.5%40  -477.302'%
CH,  66.53%4% 0 386.021%  498.6%4  -310.9318  406.7%9%  -528.946%
CH  -395.88' 134.65' 0 -684.26'% 69533183 369.038  -70.52185
OH  1209%4  -6345%4 684,198 0 -619.361% 197.7%%40  .517.38118
CH,O 456.91'%  -340.25'% 1126118 253418 0 -315.736184  -530.478%
CHa  237.2%940  .623.7%940  .16752185 419.3%94  .696.027'%* 0 -446.993'%
Car -371.26'%  -530.68'8*  396.66'°  -653.74'%  .550.277184  -292381!%
Table 5.12 ASOG-VISCO interakcioni parametri
Mk
k/l CH, OH CH.0 CHar Car
CH: 0 -0.3574 -10.99244 0% 1.802418
OH 14.146% 0 -2.26614 5.94324 1.0797%8
CH20 -33.95914 1.52874 0 0.6676% 0.15726%84
CHar o* -11.32% -0.59174 0 -0.2366%84
Car -0.32971218 0.12174918 0.041731384 Q84 0
k/l CH> OH CH.0 CHar Car
CH; 0 469.65% -1.928% -418.54 -2.0608%
OH -6137%8 0 -14.965% -1247%8 -0.0001*
CH:0 -8.176% -127.018% 0 537.3024% -170.5928*
CHar -187.4% 280.63* 236.4774 0 146.6703*
Car -70.06% 7.8774 23.285% -36.39024 0
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Podaci viskoznosti su korelisani sa McAllister*? dvoparametarski three-body i
troparametarski four-body modelima. Moguénost ovih modela za predvidanje
dinamickog viskoziteta proucavanih binarnih smesa kao i1 moguénost korelacije
eksperimentalnih podataka viskoznosti proverene su raCunanjem procenta devijacije
PDmax izmedu eksperimentalnih i izracunatih viskoziteta jednacinom (3.27). Rezultati
dobijeni UNIFAC-VISCO, ASOG-VISCO i McAllister za smeSe PPG 425 + toluen/o-
ksilen/ m-ksilen / p-ksilen u prou¢avanim temperaturnim opsezima dati su u tabeli P11.
UNIFAC-VISCO model pokazao se boljim u predvidanju u odnosu na ASOG-VISCO
naroCito na viSim temperaturama i kod sistema sa izomerima ksilena sa druge strane
korelacioni modeli su pokazali dobre rezultate sa PDmax manjim od 1% u veéini

slucajeva.

PPG2000

Nakon ispitanog PPG425 analiza je proSirena i na polipropilen molarne mase 2000
sa istim velikim industrijskim zagadiva¢ima: benzenom, toluenom, o-, m- i p-ksilenom.
Pet binarnih smesa PPG 2000 + benzen, PPG 2000 + toluen, PPG 2000 + o-ksilen, PPG

2000 + m-ksilen, PPG 2000 + p-ksilen ispitivane su u temperaturnom opsegu

T= (288.15—323.15) K sa korakom 5 K, na atmosferskom pritisku. Termodinamicka

svojstva kao Sto su gustina, viskoznost, i indeks refrakcije, merene su eksperimentalno.
Rezultati su prikazani u tabeli P11. Iz ovih eksperimentalnih podataka izraunate su

dopunske molarne zapremine VE, promena viskoziteta A; i promena indeksa refrakcije

An, i dopunska molarna Gibsova energija viskoznog toka AG . Sve pomenute veli¢ine

su fitovane Redlich-Kister polinomom.

Slika 5.21 predstavlja graficki prikaz VE ponaSanja za svih pet binarnih smesa.
Prikazani su rezultati samo na temperaturi 303.15 K. Za sve sisteme, osim o-ksilen,
vrednosti dopunske molarne zapremine VE menjaju znak. Vrednosti dopunske molarne
zapremine za sisteme PPG2000 + benzen, PPG2000 + toluene, PPG2000 + m-ksilen,
PPG2000 + p-ksilen menjaju znak iz negativnih u pozitivne vrednosti idu¢i ka viSim
vrednostima molskog udela PPG 2000. Najvise apsolutne vrednosti VE dobijene su za

sistem PPG2000+benzene a najnize za sistem PPG 2000+ m-ksilen.
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Slika 5.21 Eksperimentalne vrednosti dopunska molarne zapremine VE za sisteme: (0)
benzen, (¢) toluen; (o) o-ksilen; (e) m-ksilen; (A) p-ksilen; na 303.15 K gde x1
ozna¢ava molski udeo PPG 2000, (——) RK jednacina

Krive promene indeksa refrakcije za sve ispitivane binarne smese prikazane su

na slici 5.22. Sve krive su asimetri¢ne sa minimumom oko x;=0.2. Apsolutne vrednosti
An, opadaju sa porastom temperature za sve ispitivane sisteme. Na slici 5.23 prikazane

su krive promene viskoznosti za sve sisteme. Vrednosti promene viskoznosti se menjaju
iz neznatno negativnih vrednosti u pozitivne za sve binarne smese. Za sisteme PPG2000
+ benzen, PPG2000 + toluen i PPG2000 + o-ksilen minimum i maksimum krive javljaju
se U x1=0.1 i x1=0.6, respektivno. Dok za sisteme PPG2000 + m-ksilen/p-ksilen, S-kriva
promene viskoznosti menja znak iz negativnog u pozitivni sa minimumom oko x1=0.1 i
maksimumom u x;=0.7. Za sve sisteme vrednosti promene viskoznosti rastu sa
porastom temperature 1 postaju pozitivne u celom opsegu koncentracija pri viSim

temperaturama. Vrednosti promene viskoznosti su niske za sve ispitivane smese.

Slika 5.24 prestavlja dopunsku molarnu Gibsovu energiju aktivacije viskoznog
toka 4G'E na temperaturi 308.15 K. Pozitivne vrednosti promene dobijene su za sve

sisteme.
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Slika 5.22 Eksperimentalne vrednosti promene indeksa refrakcije Anp za sisteme sa: (a)
benzen; (b) toluen; (c) o- ksilen; (d) m- ksilen; (e) p- ksilen; gde x1 ozna¢ava molski
udeo PEGDA 2000 na temperaturama: (0) 288.15 K, (¢) 298.15 K, (0) 303.15 K, (e)

313.15 K, (A) 323.15 K (——) RK jednacina
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Slika 5.23 Eksperimentalne vrednosti promene viskoznosti A7 za sisteme: (a) benzen

(b) toluen; (c) o-ksilen; (d) m-ksilen; (e) p-ksilen; gde x1 ozna¢ava molski udeo PPG

2000 na temperaturama: () 288.15 K, (#) 293.15 K, (0) 298.15 K, (e) 303.15 K, (A)
308.15K, (A)313.15K, (0)318.15 K, (m) 323.15 K, (——) RK jednacina
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Slika 5.24 Dopunska Gibsova energija aktivacije viskoznog toka AG™E za sisteme sa:
(o) toluen; (A) o-ksilen; (0) m-ksilen; () p-ksilen; na 308.15 K gde X1 oznac¢ava molski
udeo PPG 2000.
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6. Zakljucak

U ovoj doktorskoj disertaciji izvrSena je termodinamicka karakterizacija tri tipa
ekoloskih rastvaraca: polimera, jonskih te¢nosti i alkohola; i razmatrana je njihova

potencijalan primena u separaciji organskih rastvaraca.

» Ispitivano je fazno ¢vrsto-te¢no ponasanje sistema PEG 2050 i PEG 35000 +
anilin / N,N-dimetilanilin i odredene su homogene i heterogene oblasti.
Eksperimentalno je odredena ravnoteza te¢no - te¢no pseudo binarnih sistema +
anilin / N,N-dimetilanilin + PEG 2050 / PEG 35000 +H-O.

» PEG 2050 je pokazao malo bolju rastvorljivost u anilinu nego u N,N-
dimetilanilinu, verovatno zbog vecée kiselosti vodoni¢ne veze anilina koji je
stvorio jaCe vezivanje vodonika S lancem polimera. S druge strane duzi lanac
polimera izazvao je dramati¢no niZu rastvorljivost u oba ispitivana organska
rastvaraca.

» Dobijeni fazni dijagrami te¢no - te¢no pokazali su da samo dodavanje PEG 2050
vodenom rastvoru anilina izazvalo znacajan ko-rastvara¢ efekat za anilin u vodi.
U slu¢aju PEG 35000 doslo je do suprotnog efekta i on se pokazao kao anti-
rastvara¢ smanjujuci rastvorljivost N,N-dimetilanilina.

» Ravnotezni podaci ¢vrsto-te¢no za sva Cetiri binarna sistema su korelisani NRTL
modelom sa dva razliCita temperaturno zavisna parametra, AQ;, i AQ,, i

dobijeni rezultati korelacije su pokazali dobro slaganje sa eksperimentalnim.
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Tretman nikotina u otpadnim tokovima primenom alkohola

> Ispitivana je moguénost tretmana industrijskog zagadivaca nikotina sa slede¢im
alkoholima: 1-butanol, 2-butanol, 1,2-propandiol i 1,3-propandiol. Za
projektovanje industrijskih procesa neophodno je poznavanje termodinamickih
veli¢ina Cistih komponenata 1 njihovih smesa, stoga je vrSeno eksperimentalno

merenje gustine, viskoznosti i indeksa refrakcije u temperaturnom opsegu

T= (288.15—323.15) K' 1 izraunate su dopunske molarne zapremine, promene

indeksa refrakcije, promene viskoznosti i fitovane koris¢enjem Redlich - Kister

polinoma. Takode dopunska Gibsova energija aktivacije viskoznog toka AG™F,

koeficijent termalne ekspanzije «, dopunski koeficijent termalne ekspanzije «f,
parcijalne molarne zapremine ¥, dopunske parcijalne molarne zapremine I_/jE i

njihove vrednosti pri beskonatnom razblazenu Vi~ koje su izralunate iz
eksperimentalnih vrednosti kori§¢ene su za analizu neidealnog ponasanja smesa.
FT-IR analize spektra su vrsene na 298.15 K kako za ¢iste tako i za odabrane
binarne smese kako bi se ispitale molekularne strukture smeSa i moguce inter
molekularne interakcije izmedu komponenti.

» Za sve binarne sisteme ustanovljene su negativne vrednosti dopunske molarne
zapremine dok su vrednosti promene indeksa refrakcije pozitivne. Krive
promene viskoznosti u zavisnosti od sastava su S - oblika osim za sistem nikotin
+ 1-butanol gde S - kriva postoji na nizim temperaturama (293.15 K, 298.15 K i
303.15 K) dok su za viSe temperature promene viskoznosti pozitivne. Usled
polarne prirode komponenti i njihove sposobnosti formiranja vodoni¢nih veza
pretpostavljeno je da su moguce inter molekularne vodoni¢ne veze izmedu
molekula razli¢itog tipa. FT - IR spektar dobijen za 298.15 K dokazuje prisustvo
vodoni¢nih veza u sistemima nikotin + 2-butanol, nikotin + 1,2-propandiol i
nikotin + 1,3-propandiol 3to je u saglasnosti sa negativnim vrednostima VE i
pozitivnim vrednostima An za date molske udele. Za smesu nikotin + 1-butanol
ne postoje dokazi o formiranju vodoni¢nih veza tako da razlog za negativne VE

vrednosti moze biti efikasno geometrijsko pakovanje.
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» Takode, negativne dopunske parcijalne molarne zapremine pri beskona¢nom
razblazenu ukazuju da privla¢ne sile dominiraju u rastvorima Sto dovodi do
efikasnog geometrijskog pakovanja molekula.

» Uzimajuci u obzir sve izmerene i izraCunate veli¢ine moze se zakljuciti da se u
smesama nikotina i propandiola deSavaju snaznije interakcije u odnosu na smese
sa butanolima §to je u skladu sa njihovom izrazenom polarnom prirodom i

dobrom sposobnosc¢u da formiraju vodonicne veze.

Tretman toksi¢nih hemikalija jonskim te¢nostima

> Ispitivane su vrednosti gustine i viskoziteta za Cetiri binarne smeSe anilin +

[bmim][OTf ], anilin + [bmim][NTf,], N,N-dimetilanilin + [bmim][OTf ], N,N-
dimetilanilin + [bmim][NTf,] na temperaturama T=(288.15-333.15)K i pri

konstantnom pritisku. Dopunske molarne zapremine VE, promene indeksa
refrakcije, promene vrednosti viskoznosti kao i dopunske Gibsova energija
aktivacije viskoznog toka AG™®, izradunate su iz eksperimentalnih vrednosti i
korelisane Redlich - Kister polinomom.

> Visoke negativne vrednosti dopunske molarne zapremine VE, pozitivne
dopunske molarne Gibsove energije i dopunske molarne entalpije aktivacije
viskoznog toka 4HE ukazuju na dominaciju jakih pozitivnih interakcija izmedu
molekula razlicitog tipa - Kolumbove sile, vodoni¢ne veze i interakcije jon -
dipol. Ove interakcije preovladuju u odnosu na udruzivanje molekula anilina,
uparivanje jona i katjon - anjon interakcije koje postoje medu molekulima ¢istih
komponenti. Medutim razlike u veli¢ini molekula razli¢itog tipa znacajno

doprinose pozitivnim vrednostima AG™ kod sistema anilin + [bmim][NTf,],

Sto se ne sme zanemariti.

» Pokazano je da samo simultana analiza dopunskih molarnih zapremina,
dopunskih molarnih Gibsovih energija, dopunskih molarnih entalpija i
dopunskih molarnih entropija aktivacije viskoznog toka mogu dati detaljno
objasnjenje molekularnih interakcija koje postoje u smesi, naroCito ako se

molekuli komponenti razlikuju po veli¢ini.
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Tretman toksicnih hemikalija polipropilenima

» Za smeSe benzen / toluen / o-ksilen / m-ksilen/ p-ksilen + PPG425 / PPG2000

eksperimentalno su merene gustine, viskoznosti i indeksi refrakcije u

temperaturnom opsegu T = (288.15—323.15) K i izracunate dopunska molarna

zapremina VE, promene viskoznosti Az, promene indeksa refrakcije Ang i

dopunska Gibsova energija aktivacije viskoznog toka AG™® i korelisane Redlich
- Kister polinomom.

> Vrednosti dopunske molarne zapremine VE se kre¢u od blago negativnih (smesa
sa m-ksilenom) do umereno negativnih (smesa sa toluenom). Za sve sisteme

primeéena je promena znaka za vrednosti VE osim u slu¢aju smese sa toluenom.

Vrednosti An, i An su negativne u celom temperaturnom ispitivanom opsegu za

sve smeSe, dok su vrednosti AG'F pokazale pozitivan trend za sve binarne
sisteme.

» Analiza Kamlet - Taft parametara, dielektri¢ne konstante i dipolnih momenata
Cistih komponenata kao i nepolarnih konformacija PPG u smesi sa nepolarnim
aromati¢nim rastvarac¢ima ukazuje na odsustvo vodoni¢nih veza kao i dipol -
dipol interakcija u ispitivanim sistemima. Dominantne interakcije u
posmatranim sistemima su slabe i brojne specifi¢ne interakcije izmedu prakti¢no
nepolarnog PPG 425 1 aromati¢nih rastvraca $to je u saglasnosti sa vrednostima
za dopunsku molarnu zapreminu i dobijene vrednosti za promene.

> Analiza entalpijskog i entropijskog doprinosa dopunskoj Gibsovoj energiji
aktivacije viskoznog toka AG'® je pokazala da su visoke pozitivne vrednosti
posledica negativnog entropijskog doprinosa, zbog velike razlike u velicini
molekula PPG i aromatskih molekula a ne jakih interakcija u ispitivanim
sistemima.

» Za modelovanje viskoznosti primenjeni su prediktivni UNIFAC-VISCO i
ASOG-VISCO modeli doprinosa grupa gde su odredivani i interaktivni
parametri za oba modela i dvoparametarski McAllister modeli. UNIFAC-
VISCO se pokazao kao bolji prediktivni model, posebno na viSim

temperaturama i u sistemima sa izomerima ksilena.
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Tabela P1 Gustina p, dopunska molarna zapremina VE, indeks refrakcije np, promena indeksa
refrakcije Anp, viskoznost # i promena viskoznosti Az za Cetiri binarne smese nikotin (1) + 1-
butanol (2), nikotin (1) + 2-butanol (2), nikotin (1) + 1,2-propandiol (2), nikotin (1) + 1,3-
propandiol (2), na temperaturama T = (293.15 - 323.15) K i na atmosferskom pritisku P2

X1 10%p/kg-m2  10%VE/m?3mol* Np Anp n/mPa-s An/mPa-s
Nikotin (1) + 1-butanol (2)

293.15 K
0.0000 0.809819 1.39922 2.9144
0.1000 0.845043 -0.2947 1.42126 0.0093 3.0486 -0.0438
0.1960 0.874098 -0.5095 1.44053 0.0154 3.2088 -0.0545
0.3000 0.901216 -0.6698 1.45673 0.0193 3.4078 -0.0406
0.3931 0.922268 -0.7516 1.46978 0.0206 3.6007 -0.0136
0.5000 0.943285 -0.7764 1.48302 0.0201 3.8292 0.0249
0.5930 0.960358 -0.7401 1.49254 0.0181 4.0271 0.0568
0.7000 0.975308 -0.6345 1.50289 0.0145 4.2424 0.0822
0.7931 0.987593 -0.4893 1.51169 0.0104 4.4124 0.0864
0.9000 1.000011 -0.2643 1.51909 0.0052 45776 0.0611
1.0000 1.010232 1.52665 4.6943

298.15 K
0.0000 0.805995 1.39719 2.5637
0.1000 0.841123 -0.2930 1.41913 0.0092 2.6923 -0.0198
0.1960 0.870112 -0.5071 1.43825 0.0153 2.8330 -0.0216
0.3000 0.897182 -0.6670 1.45448 0.0191 2.9991 -0.0098
0.3931 0.918206 -0.7489 1.46759 0.0205 3.1551 0.0082
0.5000 0.939205 -0.7741 1.48076 0.0200 3.3374 0.0318
0.5930 0.956271 -0.7384 1.49031 0.0180 3.4937 0.0501
0.7000 0.971222 -0.6335 1.50065 0.0144 3.6656 0.0631
0.7931 0.983509 -0.4889 1.50945 0.0104 3.8032 0.0626
0.9000 0.995934 -0.2643 1.51685 0.0052 3.9420 0.0427
1.0000 1.006162 1.52439 4.0477

303.15 K
0.0000 0.802148 1.39517 2.2582
0.1000 0.837185 -0.2915 1.41697 0.0091 2.3741 -0.0100
0.1960 0.866114 -0.5047 1.43598 0.0151 2.4982 -0.0069
0.3000 0.89314 -0.6644 1.45225 0.0190 2.6423 0.0063
0.3931 0.914139 -0.7464 1.46538 0.0204 2.7762 0.0228
0.5000 0.935124 -0.7720 1.47856 0.0199 2.9307 0.0428
0.5930 0.952186 -0.7368 1.48808 0.0180 3.0623 0.0571
0.7000 0.967138 -0.6326 1.49847 0.0144 3.2054 0.0656
0.7931 0.979432 -0.4885 1.50721 0.0104 3.3191 0.0620
0.9000 0.991866 -0.2643 1.51463 0.0052 3.4326 0.0408
1.0000 1.002103 1.52214 3.5177

308.15 K
0.0000 0.798276 1.39311 1.9938
0.1000 0.833229 -0.2903 1.41481 0.0090 2.1053 0.0020
0.1960 0.862102 -0.5028 1.43367 0.0150 2.2186 0.0103
0.3000 0.889089 -0.6621 1.45000 0.0189 2.3457 0.0236
0.3931 0.910068 -0.7442 1.46318  0.0203 2.4609 0.0368
0.5000 0.931041 -0.7703 1.47630 0.0198 2.5917 0.0506
0.5930 0.948102 -0.2903 1.48583 0.0090 2.7019 0.0020
0.7000 0.963059 -0.5028 1.49623 0.0150 2.8214 0.0103
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0.7931 0.975360 -0.6621 1.504495  0.0189 2.9168 0.0236
0.9000 0.987806 -0.7442 1.51238 0.0203 3.0133 0.0368
1.0000 0.998055 1.51988 3.0883

313.15K
0.0000 0.794372 1.39102 1.7774
0.1000 0.829249 -0.2893 1.41270 0.0090 1.8852 0.0097
0.1960 0.858073 -0.5014 1.43148 0.0149 1.9898 0.0201
0.3000 0.885026 -0.6606 1.44779 0.0187 2.1032 0.0315
0.3931 0.905989 -0.7429 1.46096 0.0201 2.2034 0.0406
0.5000 0.926955 -0.7693 1.47404 0.0196 2.3161 0.0483
0.5930 0.944017 -0.7349 1.48355 0.0177 2.4102 0.0515
0.7000 0.958981 -0.6317 1.49404 0.0142 2.5138 0.0497
0.7931 0.971292 -0.4884 1.50280 0.0103 2.5977 0.0423
0.9000 0.983751 -0.2645 1.51035 0.0051 2.6856 0.0257
1.0000 0.994014 1.51790 2.7583

318.15K
0.0000 0.790429 1.38896 1.5887
0.1000 0.825240 -0.2888 1.41058 0.0089 1.6835 0.0125
0.1960 0.854022 -0.5007 1.42931 0.0148 1.7772 0.0272
0.3000 0.880948 -0.6599 1.44562 0.0186 1.8796 0.0441
0.3931 0.901899 -0.7422 1.45876 0.0199 1.9700 0.0580
0.5000 0.922862 -0.7688 1.47184 0.0194 2.0703 0.0703
0.5930 0.939982 -0.7346 1.48131 0.0175 2.1523 0.0758
0.7000 0.954903 -0.6316 1.49183 0.0140 2.2385 0.0740
0.7931 0.967226 -0.4884 1.50058 0.0101 2.3044 0.0125
0.9000 0.979704 -0.2647 1.50823 0.0050 2.3672 0.0272
1.0000 0.989984 1.51592 24114

323.15K
0.0000 0.786444 1.38688 1.3723
0.1000 0.821198 -0.2887 1.40842 0.0089 1.4953 0.0407
0.1960 0.849946 -0.5005 1.42705 0.0147 1.6027 0.0691
0.3000 0.876851 -0.6597 1.44337 0.0184 1.7080 0.0888
0.3931 0.897795 -0.7421 1.45655 0.0198 1.7935 0.0976
0.5000 0.918759 -0.7688 1.46958 0.0193 1.8822 0.0984
0.5930 0.935834 -0.7347 1.47906 0.0174 1.9521 0.0917
0.7000 0.950822 -0.6318 1.48961 0.0139 2.0249 0.0765
0.7931 0.963162 -0.4886 1.49837 0.0101 2.0826 0.0575
0.9000 0.975660 -0.2648 1.50604 0.0050 2.1432 0.0301
1.0000 0.985962 1.51373 2.1954

Nikotin (1) + 2-butanol (2)

293.15K
0.0000 0.807190 1.39715 3.7604
0.1000 0.841874 -0.1933 1.41889 0.0088 3.4956 -0.3584
0.2036 0.873003 -0.3736 1.43839 0.0149 3.4603 -0.4902
0.3000 0.898284 -0.5145 1.45420 0.0182 3.5930 -0.4474
0.4000 0.921306 -0.6244 1.46843 0.0195 3.8447 -0.2892
0.5000 0.941501 -0.6883 1.48084 0.0190 4.1572 -0.0698
0.6000 0.959218 -0.6971 1.49173 0.0169 4.4757 0.1552
0.6956 0.974099 -0.6458 1.50103 0.0138 4.7343 0.3244
0.8000 0.988293 -0.5135 1.51029 0.0095 4.9074 0.3997
0.9000 1.000071 -0.3029 1.51858 0.0049 4.9093 0.3082
1.0000 1.010232 1.52665 4.6944

298.15 K
0.0000 0.803049 1.39497 3.0933
0.1000 0.837728 -0.1970 1.41668 0.0087 2.9599 -0.2292
0.2036 0.868857 -0.3797 1.43618 0.0149 2.9808 -0.3067
0.3000 0.894137 -0.5216 1.45199 0.0182 3.1102 -0.2693
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0.4000 0.917159 -0.6314 1.46621 0.0195 3.3187 -0.1561
0.5000 0.937354 -0.6945 1.47864 0.0189 3.5655 -0.0046
0.6000 0.955075 -0.7020 1.48952 0.0169 3.8130 0.1473
0.6956 0.969963 -0.6492 1.49880 0.0138 4.0152 0.2580
0.8000 0.984171 -0.5151 1.50803 0.0095 4.1578 0.3007
0.9000 0.995971 -0.3030 1.51632 0.0049 4.1788 0.2265
1.0000 1.006162 1.52439 4.0477

303.15 K
0.0000 0.798829 1.39274 2.5664
0.1000 0.833532 -0.2027 1.41438 0.0087 2.5207 -0.1409
0.2036 0.864676 -0.3887 1.43393 0.0148 2.5785 -0.1816
0.3000 0.889965 -0.5317 1.44972 0.0182 2.7035 -0.1482
0.4000 0.912993 -0.6411 1.46397 0.0195 2.8807 -0.0663
0.5000 0.933194 -0.7028 1.47644 0.0190 3.0804 0.0384
0.6000 0.950921 -0.7081 1.48735 0.0169 3.2771 0.1400
0.6956 0.965820 -0.6530 1.49664 0.0139 3.4386 0.2105
0.8000 0.980047 -0.5168 1.50585 0.0096 3.5583 0.2308
0.9000 0.991873 -0.3032 1.51410 0.0049 3.5911 0.1685
1.0000 1.002103 1.52214 3.5177

308.15 K
0.0000 0.794525 1.39045 2.1494
0.1000 0.829273 -0.2098 1.41211 0.0087 2.1621 -0.0812
0.2036 0.860452 -0.3999 1.43166 0.0149 2.2443 -0.0963
0.3000 0.885762 -0.5444 1.44747 0.0182 2.3666 -0.0645
0.4000 0.908808 -0.6536 1.46172 0.0195 2.5228 -0.0022
0.5000 0.929021 -0.7135 1.47420 0.0087 2.6910 -0.0812
0.6000 0.946761 -0.7164 1.48511 0.0149 2.8534 -0.0963
0.6956 0.961675 -0.6585 1.49439 0.0182 2.9869 -0.0645
0.8000 0.975925 -0.5194 1.50359 0.0195 3.0896 -0.0022
0.9000 0.987783 -0.3040 1.51184 0.0190 3.1276 0.0721
1.0000 0.998055 1.51988 3.0883

313.15 K
0.0000 0.790127 1.38803 1.8160
0.1000 0.824949 -0.2191 1.40979 0.0088 1.8750 -0.0352
0.2036 0.856182 -0.4146 1.42936 0.0149 1.9754 -0.0325
0.3000 0.881530 -0.5611 1.44519 0.0182 2.0938 -0.0049
0.4000 0.904598 -0.6697 1.45945 0.0195 2.2316 0.0385
0.5000 0.924831 -0.7274 1.47192 0.0189 2.3732 0.0860
0.6000 0.942588 -0.7268 1.48284 0.0169 2.5079 0.1266
0.6956 0.957521 -0.6653 1.49217 0.0138 2.6201 0.1488
0.8000 0.971798 -0.5226 1.50145 0.0095 2.7127 0.1429
0.9000 0.983692 -0.3047 1.50978 0.0049 2.7608 0.0965
1.0000 0.994014 1.51790 2.7583

318.15 K
0.0000 0.785636 - 1.38571 1.5484
0.1000 0.820559 -0.2302 1.40753 0.0088 1.6270 -0.0077
0.2036 0.851865 -0.4321 1.42710 0.0149 1.7338 0.0098
0.3000 0.877259 -0.5805 1.44297 0.0182 1.8484 0.0411
0.4000 0.900359 -0.6881 1.45725 0.0195 1.9742 0.0807
0.5000 0.920616 -0.7426 1.46971 0.0189 2.0991 0.1193
0.6000 0.938394 -0.7377 1.48065 0.0168 2.2144 0.1482
0.6956 0.953350 -0.6719 1.49001 0.0137 2.3079 0.1592
0.8000 0.967662 -0.5252 1.49933 0.0095 2.3826 0.1438
0.9000 0.979601 -0.3051 1.50772 0.0048 2.4187 0.0936
1.0000 0.989984 1.51592 24114

323.15K
0.0000 0.781043 1.38322 1.3319
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0.1000 0.816090 -0.2430 1.40509 0.0088 1.4342 0.0161
0.2036 0.847491 -0.4521 1.42476 0.0150 1.5502 0.0424
0.3000 0.872943 -0.6027 1.44065 0.0183 1.6620 0.0712
0.4000 0.896089 -0.7092 1.45496 0.0195 1.7781 0.1007
0.5000 0.916374 -0.7600 1.46747 0.0190 1.8884 0.1250
0.6000 0.934178 -0.7500 1.47843 0.0169 1.9891 0.1393
0.6956 0.949160 -0.6789 1.48779 0.0138 2.0715 0.1392
0.8000 0.963511 -0.5272 1.49711 0.0095 2.1412 0.1186
0.9000 0.975504 -0.3042 1.50550 0.0048 2.1829 0.0739
1.0000 0.985962 1.51373 2.1594
Nikotin (1) + 1,2-propandiol (2)

293.15 K
0.0000 1.036296 1.43279 59.564
0.1000 1.035043 -0.3056 1.45151 0.0093 59.354 5.2718
0.2009 1.033097 -0.5226 1.46746 0.0156 53.524 49818
0.3000 1.030493 -0.6574 1.48003 0.0191 44,848 1.7509
0.4016 1.027642 -0.7226 1.49070 0.0203 35.018 -2.5102
0.5000 1.024734 -0.7221 1.49923 0.0195 26.039 -6.0774
0.6005 1.021544 -0.6644 1.50631 0.0172 18.440 -8.1745
0.7000 1.018730 -0.5573 1.51219 0.0137 12.887 -8.2670
0.7983 1.015983 -0.4098 1.51744 0.0095 9.2690 -6.4920
0.9000 1.012956 -0.2207 1.52199 0.0047 6.8754 -3.3145
1.0000 1.010232 1.52665 4.6943

298.15 K
0.0000 1.032620 1.43111 44,143
0.1000 1.031100 -0.2968 1.44969 0.0093 43.285 3.1431
0.2009 1.029060 -0.5073 1.46560 0.0155 38.882 2.7850
0.3000 1.026320 -0.6379 1.47804 0.0190 32.722 0.6008
0.4016 1.023440 -0.7007 1.48864 0.0201 25.845 -2.1958
0.5000 1.020540 -0.7000 1.49711 0.0194 19.595 -4.5007
0.6005 1.017360 -0.6437 1.50413 0.0170 14.246 -5.8199
0.7000 1.014590 -0.5397 1.50997 0.0136 10.265 -5.8104
0.7983 1.011830 -0.3966 1.51520 0.0094 7.5758 -4.5592
0.9000 1.008870 -0.2136 1.51971 0.0047 5.7065 -2.3523
1.0000 1.006162 1.52439 4.0477

303.15 K
0.0000 1.028910 1.42941 33.248
0.1000 1.027180 -0.2879 1.44800 0.0093 32.209 1.9290
0.2009 1.025000 -0.4917 1.46377 0.0155 28.847 1.5664
0.3000 1.022190 -0.6180 1.47612 0.0189 24.365 0.0331
0.4016 1.019270 -0.6785 1.48662 0.0200 19.443 -1.8653
0.5000 1.016350 -0.6774 1.49496 0.0193 14.987 -3.3943
0.6005 1.013170 -0.6225 1.50195 0.0169 11.165 -4.2299
0.7000 1.010420 -0.5216 1.50774 0.0134 8.2838 -4.1519
0.7983 1.007680 -0.3831 1.51296 0.0093 6.2856 -3.2287
0.9000 1.004770 -0.2062 1.51749 0.0046 4.8342 -1.6582
1.0000 1.002100 1.52214 3.5177

308.15 K
0.0000 1.025160 1.42773 25.503
0.1000 1.023280 -0.2786 1.44622 0.0092 24.456 1.1899
0.2009 1.020910 -0.4754 1.46193 0.0154 21.870 0.8660
0.3000 1.018080 -0.5970 1.47424 0.0188 18.562 -0.2184
0.4016 1.015090 -0.6550 1.48462 0.0200 14.976 -1.5252
0.5000 1.012140 -0.6534 1.49301 0.0192 11.733 -2.5604
0.6005 1.008980 -0.5999 1.49987 0.0168 8.9348 -3.1081
0.7000 1.006130 -0.5021 1.50568 0.0134 6.7911 -3.0208
0.7983 1.003540 -0.3682 1.51076 0.0092 5.2638 -2.3455
0.9000 1.000640 -0.1976 1.51530 0.0046 4.1199 -1.2122

105




PRILOG - Tabele

1.0000 0.998055 1.51988 3.0883

313.15K
0.0000 1.021390 1.42601 19.781
0.1000 1.019300 -0.2679 1.44441 0.0092 18.792 0.7104
0.2009 1.016800 -0.4575 1.46029 0.0154 16.791 0.4283
0.3000 1.013890 -0.5744 1.47230 0.0187 14.329 -0.3449
0.4016 1.010880 -0.6298 1.48255 0.0198 11.691 -1.2535
0.5000 1.007920 -0.6279 1.49092 0.0190 9.3022 -1.9653
0.6005 1.004790 -0.5760 1.49774 0.0166 7.2236 -2.3351
0.7000 1.002030 -0.4817 1.50345 0.0131 5.6053 -2.2601
0.7983 0.999390 -0.3530 1.50870 0.0090 4.4249 -1.7667
0.9000 0.996550 -0.1893 1.51312 0.0044 3.5321 -0.9311
1.0000 0.994010 1.51790 2.7583

318.15K
0.0000 1.017570 1.42429 15.759
0.1000 1.015290 -0.2574 1.44265 0.0092 14.912 0.4874
0.2009 1.012660 -0.4380 1.45843 0.0153 13.341 0.2640
0.3000 1.009700 -0.5510 1.47031 0.0185 11.449 -0.3046
0.4016 1.006650 -0.6037 1.48043 0.0195 9.4383 -0.9603
0.5000 1.003690 -0.6013 1.48871 0.0186 7.6203 -1.4639
0.6005 1.000580 -0.5511 1.49555 0.0162 6.0308 -1.7129
0.7000 0.997850 -0.4604 1.50118 0.0128 4.7795 -1.6380
0.7983 0.995250 -0.3363 1.50651 0.0087 3.8391 -1.2645
0.9000 0.992460 -0.1806 1.51100 0.0042 3.0936 -0.6554
1.0000 0.989980 1.51592 24114

323.15K
0.0000 1.013720 1.42257 12.747
0.1000 1.011250 -0.2469 1.44081 0.0091 12.030 0.3380
0.2009 1.008510 -0.4207 1.45653 0.0152 10.782 0.1556
0.3000 1.005480 -0.5273 1.46833 0.0184 9.3057 -0.2752
0.4016 1.002410 -0.5770 1.47837 0.0194 7.7462 -0.7632
0.5000 0.999450 -0.5740 1.48665 0.0185 6.3390 -1.1320
0.6005 0.996370 -0.5254 1.49341 0.0161 5.1039 -1.3068
0.7000 0.993670 -0.4383 1.49904 0.0127 4.1241 -1.2385
0.7983 0.991100 -0.3204 1.50435 0.0086 3.3747 -0.9489
0.9000 0.988380 -0.1716 1.50881 0.0042 2.7650 -0.4877
1.0000 0.985960 1.51373 2.1954

Nikotin (1) + 1,3-propandiol (2)

293.15 K
0.0000 1.053030 1.43918 52.307
0.1000 1.049361 -0.3717 1.45763 0.0097 63.859 16.307
0.1999 1.045432 -0.6605 1.47282 0.0161 63.550 20.760
0.3000 1.041303 -0.8672 1.48522 0.0198 55.974 17.957
0.3994 1.037045 -0.9905 1.49551 0.0210 44.968 11.678
0.5000 1.032672 -1.0323 1.50314 0.0203 33.152 4.6643
0.6004 1.028248 -0.9905 1.50913 0.0178 22.752 -0.9682
0.7000 1.023757 -0.8668 1.51461 0.0142 14.909 -4.0675
0.8000 1.019327 -0.6602 1.51947 0.0098 9.8052 -4.4115
0.9000 1.014739 -0.3709 1.52280 0.0049 6.8940 -2.5711
1.0000 1.010232 1.52665 4.6943

298.15 K
0.0000 1.049903 1.43783 41.546
0.1000 1.045959 -0.3678 1.45610 0.0096 48.970 11.171
0.1999 1.041826 -0.6536 1.47118 0.0161 48.129 14.076
0.3000 1.037545 -0.8582 1.48350 0.0197 42.256 11.958
0.3994 1.033174 -0.9802 1.49364 0.0209 34.045 7.4758
0.5000 1.028722 -1.0215 1.50131 0.0202 25.351 2.5551

106




PRILOG - Tabele

0.6004 1.024243 -0.9802 1.50702 0.0178 17.707 -1.3251
0.7000 1.019713 -0.8578 1.51264 0.0142 11.927 -3.3701
0.8000 1.015262 -0.6533 1.51729 0.0098 8.1055 -3.4419
0.9000 1.010666 -0.3670 1.52064 0.0049 5.8317 -1.9676
1.0000 1.006162 1.52439 4.0477

303.15 K
0.0000 1.046773 1.43648 33.221
0.1000 1.042554 -0.3635 1.45463 0.0096 37.969 7.7181
0.1999 1.038215 -0.6460 1.46959 0.0160 36.901 9.6176
0.3000 1.033780 -0.8482 1.48179 0.0196 32.314 8.0036
0.3994 1.029295 -0.9689 1.49178 0.0209 26.123 4.7656
0.5000 1.024769 -1.0098 1.49939 0.0201 19.637 1.2683
0.6004 1.020238 -0.9690 1.50520 0.0177 13.946 -1.4411
0.7000 1.015677 -0.8482 1.51056 0.0141 9.6241 -2.8059
0.8000 1.011203 -0.6462 1.51508 0.0097 6.7220 -2.7363
0.9000 1.006607 -0.3635 1.51845 0.0049 4.9427 -1.5473
1.0000 1.002103 1.52214 3.5177

308.15 K
0.0000 1.043635 1.43515 26.867
0.1000 1.039137 -0.3587 1.45312 0.0095 29.839 5.3502
0.1999 1.034593 -0.6375 1.46793 0.0159 28.714 6.6014
0.3000 1.030008 -0.8371 1.48000 0.0194 25.116 5.3841
0.3994 1.025410 -0.9562 1.48991 0.0206 20.407 3.0372
0.5000 1.020811 -0.9965 1.49739 0.0199 15.504 0.5283
0.6004 1.016232 -0.9563 1.50305 0.0175 11.194 -1.3965
0.7000 1.011637 -0.8371 1.50843 0.0140 7.8851 -2.3375
0.8000 1.007147 -0.6378 1.51294 0.0096 5.6209 -2.2236
0.9000 1.002550 -0.3587 1.51623 0.0048 4.1998 -1.2687
1.0000 0.998055 1.51988 3.0883

313.15K
0.0000 1.040490 1.43382 21.846
0.1000 1.035712 -0.3536 1.45171 0.0094 23.687 3.7505
0.1999 1.030963 -0.6284 1.46637 0.0156 22.595 4.5655
0.3000 1.026228 -0.8251 1.47831 0.0192 19.740 3.6215
0.3994 1.021521 -0.9425 1.48799 0.0204 16.108 1.8855
0.5000 1.016849 -0.9823 1.49571 0.0196 12.357 0.0561
0.6004 1.012221 -0.9427 1.50113 0.0172 9.0597 -1.3262
0.7000 1.007597 -0.8251 1.50703 0.0137 6.5134 -1.9719
0.8000 1.003094 -0.6286 1.51089 0.0095 4.7488 -1.8272
0.9000 0.998498 -0.3536 1.51476 0.0048 3.6247 -1.0438
1.0000 0.994014 1.51790 2.7583

318.15K
0.0000 1.037329 1.43240 18.125
0.1000 1.032271 -0.3479 1.45006 0.0093 19.277 2.7232
0.1999 1.027317 -0.6183 1.46458 0.0155 18.260 3.2760
0.3000 1.022434 -0.8119 1.47640 0.0189 15.948 2.5380
0.3994 1.017622 -0.9274 1.48604 0.0201 13.080 1.2309
0.5000 1.012878 -0.9665 1.49341 0.0193 10.142 -0.1258
0.6004 1.008206 -0.9275 1.49907 0.0169 7.5589 -1.1319
0.7000 1.003556 -0.8119 1.50429 0.0134 5.5492 -1.5768
0.8000 0.999040 -0.6186 1.50872 0.0092 4.1275 -1.4268
0.9000 0.994453 -0.3479 1.51216 0.0046 3.1801 -0.8038
1.0000 0.989984 1.51592 2.4114

323.15K
0.0000 1.034157 1.43101 15.211
0.1000 1.028815 -0.3417 1.44849 0.0092 15.872 1.9628
0.1999 1.023658 -0.6073 1.46287 0.0153 14.935 2.3260
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0.3000
0.3994
0.5000
0.6004
0.7000
0.8000
0.9000
1.0000

1.018628
1.013715
1.008898
1.004185
0.999506
0.994989
0.990406
0.985962

-0.7973
-0.9107
-0.9490
-0.9106
-0.7969
-0.6069
-0.3409

1.47460
1.48415
1.49147
1.49703
1.50221
1.50660
1.50996
1.51373

0.0188
0.0199
0.0191
0.0167
0.0133
0.0091
0.0045

13.049
10.763
8.4372
6.3889
4.7824
3.6254
2.8368
2.1954

1.7431
0.750
-0.2654
-1.0072
-1.3181
-1.1725
-0.6606
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Tabela P2 Parametri A, i odgovarajuc¢a srednja kvadratna odstupanja Redlich-Kisterovog
polinoma ¢ za binarne smese nikotin (1) + 1-butanol (2), nikotin (1) + 2-butanol (2), nikotin (1)
+ 1,2-propandiol (2), nikotin (1) + 1,3-propandiol (2), na temperaturama T = (293.15 - 323.15)
K i na atmosferskom pritisku

Velicina T/IK Ao A1 Az As A4 10% o
Nikotin (1) + 1-butanol (2)
108-VE/mémolt  293.15  -3.1060 0.2149 0.0091 - - 0.0004
298.15  -3.0971 0.2033 0.0085 - - 0.0004
303.15  -3.0887 0.1929 0.0088 - - 0.0004
308.15  -3.0816 0.1836 0.0078 - - 0.0004
313.15  -3.0778 0.1752 0.0081 - - 0.0003
318.15  -3.0759 0.1709 0.0078 - - 0.0003
323.15  -3.0758 0.1695 0.0082 - - 0.0004
Anp 293.15 0.0803 -0.0286 0.0002 - - 0.00002
298.15 0.0799 -0.0281 0.0001 - - 0.00002
303.15 0.0796 -0.0272 -0.0004 - - 0.00002
308.15 0.0792 -0.0267 -0.0005 - - 0.00002
313.15 0.0783 -0.0268 0.0003 - - 0.00002
318.15 0.0776 -0.0272 -0.0003 - - 0.00001
323.15 0.0771 -0.0268 -0.0002 - - 0.00003
An/mPa-s 293.15 0.0996 0.7327 -0.0050 -0.0103 - 0.00010
298.15 0.1270 0.4342 0.0001 -0.0006 - 0.00001
303.15 0.1709 0.3532 0.0001 -0.0006 - 0.00001
308.15 0.2024 0.2257 0.0001 -0.0003 - 0.00001
313.15 0.1928 0.1073 0.0044 0.0064 - 0.00006
318.15 0.2809 0.1782 0.0002 -0.0005 - 0.00001
323.15 0.3934 -0.0732 0.0005 -0.0010 - 0.00002
AG™E/J-mol? 293.15 658.1 366.7 -100.3 - - 1.3
303.15 723.9 187.6 -50.4 - - 1.3
313.15 807.4 -13.3 5.9 - - 1.4
323.15 1217.2 -344.6 92.0 - - 1.1
Nikotin (1) + 2-butanol (2)
108-VE/mémolt 29315  -2.7531 -0.7591 -0.0039 - - 0.0001
298.15  -2.7781 -0.7358 0.0006 - - 0.0000
303.15 -2.8111 -0.6980 0.0007 - - 0.0000
308.15  -2.8542 -0.6539 0.0008 - - 0.0000
313.15  -2.9095 -0.5945 -0.0001 - - 0.0000
318.15  -2.9704 -0.5179 -0.0046 - - 0.0001
323.15  -3.0401 -0.4249 0.0003 - - 0.0000
Anp 293.15 0.0758 -0.0272 0.0004 - - 0.00003
298.15 0.0758 -0.0271 -0.0002 - - 0.00003
303.15 0.0760 -0.0264 -0.0007 - - 0.00003
308.15 0.0762 -0.0265 -0.0008 - - 0.00003
313.15 0.0758 -0.0272 -0.00002 - - 0.00002
318.15 0.0756 -0.0276 0.0002 - - 0.00002
323.15 0.0760 -0.0277 -0.0003 - - 0.00003
An/mPa-s 293.15 -0.2791 4.6317 0.0002 -0.0071 - 0.0001
298.15  -0.0187 3.1626 0.0048 -0.0010 - 0.0001
303.15 0.1534 2.1512 0.0005 -0.0071 - 0.0001
308.15 0.2884 1.4912 0.0006 -0.0071 - 0.0001
313.15 0.3442 0.9193 -0.0050 -0.0102 - 0.0001
318.15 0.4769 0.7058 0.0005 -0.0074 - 0.0001
323.15 0.4999 0.4048 0.0005 -0.0073 - 0.0001
AG®[J-mol? 293.15 211.0 2684.78 -496.1 - - 34
303.15 577.5 1687.4 -337.2 - - 1.7
313.15 945.2 857.2 -198.7 - - 1.4

109




PRILOG - Tabele

323.15 1490.3 445.2 135.8 - - 6.4
Nikotin (1) + 1,2-propandiol (2)
108-VE/mémolt  293.15  -2.8882 0.5942 -0.0391 - - 0.0006
298.15  -2.7997 0.5828 -0.0394 - - 0.0006
303.15  -2.7093 0.5720 -0.0391 - - 0.0006
308.15  -2.6135 0.5645 -0.0346 - - 0.0005
31315  -2.5115 0.5502 -0.0305 - - 0.0005
318.15  -2.4051 0.5377 -0.0300 - - 0.0005
323.15  -2.2961 0.5277 -0.0300 - - 0.0005
Anp 293.15 0.0780 -0.0320 0.0001 - - 0.00002
298.15 0.0774 -0.0320 0.0004 - - 0.00003
303.15 0.0768 -0.0325 0.0011 - - 0.00002
308.15 0.0768 -0.0323 -0.0007 - - 0.00003
313.15 0.0759 -0.0334 -0.0004 - - 0.00003
318.15 0.0744 -0.0344 0.0004 - - 0.00003
323.15 0.0740 -0.0342 0.0000 - - 0.00002
An/mPa-s 293.15 -24.3099  -59.6338 54.9556 0.0039 - 0.0008
298.15 -18.0006  -38.1530 34.9934 -0.0019 - 0.0008
303.15 -13.5766  -24.9033 23.5652 -0.0023 - 0.0005
308.15 -10.2414  -16.6755 15.8081 -0.0051 - 0.0003
313.15  -7.8617 -11.3991 10.3701 -0.0086 - 0.0002
318.15  -5.8575 -7.9394 7.7053 -0.0142 - 0.0007
323.15  -4.5319 -5.7418 5.8089 -0.0171 - 0.0015
AG®[J-mol? 293.15  4992.7 -3891.1 -1341.3 2409.1 4055.7 12.4
303.15 3987.5 -3171.3 -487.5 1890.9 2564.5 6.1
313.15 3129.1 -2693.7 -243.9 1196.1 1496.4 3.2
323.15 2699.2 -2128.3 344.1 1169.8 1074.4 2.0
Nikotin (1) + 1,3-propandiol (2)
105-VE/m3mol*  293.15  -4.1302 0.0154 0.0242 - - 0.0011
298.15  -4.0873 0.0156 0.0249 - - 0.0012
303.15  -4.0398 0.0108 0.0171 - - 0.0010
308.15  -3.9867 0.0103 0.0165 - - 0.0010
313.15  -3.9296 0.0100 0.0158 - - 0.0009
318.15  -3.8666 0.0094 0.0151 - - 0.0009
323.15  -3.7968 0.0140 0.0210 - - 0.0010
Anp 293.15 0.0809 -0.0333 0.0003 - - 0.00003
298.15 0.0808 -0.0327 -0.0002 - - 0.00003
303.15 0.0803 -0.0328 0.0004 - - 0.00002
308.15 0.0795 -0.0325 0.0001 - - 0.00003
313.15 0.0782 -0.0324 0.0006 - - 0.00004
318.15 0.0770 -0.0328 0.0004 - - 0.00003
323.15 0.0764 -0.0326 -0.0004 - - 0.00002
An/mPa-s 293.15 18.6602  -131.0195 90.0666 -0.2014 - 0.0031
298.15  10.2187 -91.2252 63.9452 -0.0013 - 0.0013
303.15 5.0691 -64.3429 45.6637 0.0022 - 0.0008
308.15 2.1034 -45.9721 32.1756 -0.0043 - 0.0018
313.15 0.2206 -33.3297 23.1456 0.0361 - 0.0019
318.15  -0.5056 -24.5154 17.4462 0.0324 - 0.0011
323.15  -1.0634 -18.2373 12.9645 0.0242 - 0.0008
AG™E/J-mol? 293.15 7996.0 -5397.1 -2316.4 74.2 5041.7 16.9
303.15 6724.4 -4991.4 -1585.4 722.4 3980.8 11.7
313.15 5574.6 -4634.5 -1361.2 582.2 2859.8 7.6
323.15  4829.3 -3993.6 -748.1 809.5 2199.7 5.0
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Tabela P3 Parcijalna molarna zapremina V,, dopunska parcijalna molarna zapremina V%,

koeficijent izobarske ekspanzije a, dopunski koeficijent izobarske ekspanzije o za binarne
smes$e nikotin (1) + 1-butanol (2), nikotin (1) + 2-butanol (2), nikotin (1) + 1,2-propandiol (2),
nikotin (1) + 1,3-propandiol (2), na temperaturama T = (293.15 - 323.15) K i na atmosferskom
pritisku

103 a / 6o E 10%V,/ 108V, / 108-V,E / 108.V.F /
% . 10 (04 / (m3 ] 2 Vl V2
(K1 (K1) mol) (m®-mol™)  (m®- mol?) (m? - mol?)
Nikotin (1) + 1-butanol (2)
293.15 K
0.0000 0.962 157.2751 91.5266 -3.3118
0.1000 0.941 4.7563 157.9689 91.4903 -2.6179 -0.0363
0.1960 0.921 7.2123 158.5485 91.3898 -2.0384 -0.1368
0.3000 0.901 8.2900 159.0846 91.2133 -1.5023 -0.3133
0.3931 0.885 8.1968 159.4872 91.0000 -1.0997 -0.5266
0.5000 0.867 7.3078 159.8641 90.6964 -0.7228 -0.8302
0.5930 0.851 5.0368 160.1219 90.3861 -0.4649 -1.1405
0.7000 0.837 4.3840 160.3432 89.9822 -0.2437 -1.5444
0.7931 0.825 2.9071 160.4748 89.5954 -0.1121 -1.9312
0.9000 0.812 1.2759 160.5617 89.1176 -0.0252 -2.4091
1.0000 0.801 160.5869 88.6446 -2.8820
298.15 K
0.0000 0.967 157.9446 91.9609 -3.2919
0.1000 0.945 4.7757 158.6312 91.9249 -2.6053 -0.0360
0.1960 0.925 7.2400 159.2055 91.8253 -2.0310 -0.1355
0.3000 0.905 8.3183 159.7375 91.6502 -1.4990 -0.3107
0.3931 0.888 8.2219 160.1377 91.4382 -1.0988 -0.5227
0.5000 0.870 7.3261 160.5130 91.1358 -0.7234 -0.8251
0.5930 0.855 5.0398 160.7703 90.8261 -0.4662 -1.1348
0.7000 0.840 4.3874 160.9916 90.4220 -0.2448 -1.5388
0.7931 0.828 2.9075 161.1236 90.0341 -0.1129 -1.9268
0.9000 0.815 1.2741 161.2111 89.5532 -0.0254 -2.4076
1.0000 0.804 161.2365 89.0756 -2.8853
303.15 K
0.0000 0.971 158.6167 92.4019 -3.2728
0.1000 0.949 4.7928 159.2962 92.3663 -2.5933 -0.0356
0.1960 0.930 7.2622 159.8654 92.2676 -2.0241 -0.1343
0.3000 0.909 8.3409 160.3936 92.0937 -1.4959 -0.3082
0.3931 0.892 8.2415 160.7916 01.8828 -1.0979 -0.5191
0.5000 0.874 7.3389 161.1656 91.5815 -0.7240 -0.8204
0.5930 0.859 5.0378 161.4224 91.2723 -0.4671 -1.1296
0.7000 0.844 4.3892 161.6438 90.8682 -0.2457 -1.5337
0.7931 0.831 2.9051 161.7761 90.4792 -0.1135 -1.9227
0.9000 0.818 1.2710 161.8640 89.9961 -0.0256 -2.4058
1.0000 0.807 161.8895 89.5149 -2.8870
308.15 K
0.0000 0.976 159.2888 92.8501 -3.2574
0.1000 0.954 4.8052 159.9628 92.8148 -2.5833 -0.0353
0.1960 0.934 7.2791 160.5280 92.7168 -2.0182 -0.1333
0.3000 0.913 8.3569 161.0529 92.5439 -1.4932 -0.3062
0.3931 0.896 8.2533 161.4490 92.3341 -1.0972 -0.5160
0.5000 0.878 7.3460 161.8217 92.0338 -0.7245 -0.8163
0.5930 0.862 5.0306 162.0780 91.7252 -0.4681 -1.1249
0.7000 0.848 4.3862 162.2995 91.3209 -0.2467 -1.5292
0.7931 0.835 2.9010 162.4320 90.9310 -0.1141 -1.9191
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0.9000 0.822 1.2671 162.5204 90.4452 -0.0258 -2.4048
1.0000 0.811 162.5462 89.9599 -2.8902
313.15K
0.0000 0.981 159.9621 93.3064 -3.2449
0.1000 0.958 4.8120 160.6309 93.2714 -2.5761 -0.0350
0.1960 0.938 7.2866 161.1924 93.1740 -2.0146 -0.1324
0.3000 0.918 8.3627 161.7147 93.0020 -1.4922 -0.3045
0.3931 0.900 8.2549 162.1094 92.7929 -1.0976 -0.5135
0.5000 0.882 7.3427 162.4813 92.4932 -0.7257 -0.8133
0.5930 0.866 5.0148 162.7376 92.1847 -0.4694 -1.1218
0.7000 0.851 43772 162.9593 91.7798 -0.2477 -1.5266
0.7931 0.838 2.8920 163.0923 91.3887 -0.1147 -1.9177
0.9000 0.825 1.2614 163.1810 90.9006 -0.0259 -2.4058
1.0000 0.814 163.2070 90.4119 -2.8945
318.15K
0.0000 0.986 160.6323 93.7719 -3.2390
0.1000 0.963 4.8115 161.2988 93.7369 -2.5725 -0.0349
0.1960 0.943 7.2840 161.8586 93.6398 -2.0127 -0.1320
0.3000 0.922 8.3570 162.3797 93.4682 -1.4917 -0.3036
0.3931 0.904 8.2460 162.7736 93.2595 -1.0977 -0.5123
0.5000 0.886 7.3309 163.1451 92.9602 -0.7263 -0.8117
0.5930 0.870 4.9425 163.4013 92.6517 -0.4701 -1.1201
0.7000 0.855 4.3636 163.6231 92.2467 -0.2482 -1.5252
0.7931 0.842 2.8810 163.7563 91.8549 -0.1150 -1.9169
0.9000 0.829 1.2537 163.8453 91.3655 -0.0260 -2.4064
1.0000 0.817 163.8713 90.8747 -2.8972
323.15K
0.0000 0.991 161.3027 94.2470 -3.2371
0.1000 0.968 4.8047 161.9682 94.2121 -2.5716 -0.0349
0.1960 0.947 7.2711 162.5273 94.1152 -2.0125 -0.1319
0.3000 0.926 8.3402 163.0480 93.9437 -1.4918 -0.3033
0.3931 0.909 8.2262 163.4418 93.7350 -1.0980 -0.5120
0.5000 0.890 7.3100 163.8132 93.4357 -0.7266 -0.8113
0.5930 0.874 4.9613 164.0695 93.1272 -0.4703 -1.1198
0.7000 0.858 4.3451 164.2914 92.7220 -0.2484 -1.5250
0.7931 0.846 2.8654 164.4247 92.3300 -0.1151 -1.9171
0.9000 0.832 1.2456 164.5137 91.8401 -0.0261 -2.4069
1.0000 0.821 164.5398 91.3489 -2.8981
Nikotin (1) + 2-butanol (2)
293.15K
0.0000 1.080 158.589 91.8247 -1.9979
0.1000 1.021 -13.4927 158.7248 91.8168 -1.8621 -0.0079
0.2036 0.974 -19.4941 158.9304 91.7790 -1.6565 -0.0457
0.3000 0.940 -19.9389 159.1641 91.6995 -1.4228 -0.1253
0.4000 0.912 -17.2707 159.4322 91.5539 -1.1547 -0.2708
0.5000 0.890 -12.7118 159.7088 91.3262 -0.8781 -0.4985
0.6000 0.870 -7.6713 159.976 90.9980 -0.6109 -0.8268
0.6956 0.853 -3.2566 160.206 90.5731 -0.3809 -1.2516
0.8000 0.836 0.1405 160.4096 89.9659 -0.1773 -1.8588
0.9000 0.819 1.3632 160.5395 89.2248 -0.0474 -2.5999
1.0000 0.801 160.5869 88.3086 -3.5161
298.15 K
0.0000 1.085 159.1948 92.2982 -2.0417
0.1000 1.026 -13.6009 159.3440 92.2896 -1.8925 -0.0086
0.2036 0.979 -19.6499 159.5610 92.2498 -1.6755 -0.0484
0.3000 0.945 -20.0969 159.8030 92.1675 -1.4335 -0.1308
0.4000 0.916 -17.4082 160.0774 92.0186 -1.1591 -0.2796
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0.5000 0.894 -12.8143 160.3580 91.7877 -0.8785 -0.5106
0.6000 0.874 -7.7371 160.6272 91.4570 -0.6093 -0.8412
0.6956 0.857 -3.2897 160.8576 91.0314 -0.3789 -1.2668
0.8000 0.839 0.1335 161.0606 90.4260 -0.1758 -1.8722
0.9000 0.822 1.3673 161.1896 89.6905 -0.0469 -2.6077
1.0000 0.804 161.2365 88.7849 -3.5133
303.15 K
0.0000 1.091 159.7771 92.7858 -2.1124
0.1000 1.031 -13.6983 159.9520 92.7759 -1.9376 -0.0099
0.2036 0.983 -19.7781 160.1887 92.7326 -1.7008 -0.0532
0.3000 0.949 -20.2175 160.4436 92.6460 -1.4460 -0.1398
0.4000 0.921 -17.5013 160.7267 92.4924 -1.1628 -0.2934
0.5000 0.898 -12.8722 161.0123 92.2575 -0.8773 -0.5283
0.6000 0.878 -7.7590 161.2835 91.9245 -0.6061 -0.8613
0.6956 0.861 -3.2850 161.5139 91.4990 -0.3757 -1.2868
0.8000 0.843 0.1542 161.7157 90.8973 -0.1738 -1.8885
0.9000 0.826 1.3880 161.8433 90.1698 -0.0462 -2.6160
1.0000 0.807 161.8895 89.2774 -3.5084
308.15 K
0.0000 1.097 160.3467 93.2884 -2.1995
0.1000 1.036 -13.7987 160.5523 93.2769 -1.9939 -0.0115
0.2036 0.988 -19.9120 160.8128 93.2294 -1.7334 -0.0590
0.3000 0.954 -20.3408 161.0834 93.1376 -1.4628 -0.1509
0.4000 0.925 -17.5966 161.3773 92.9783 -1.1688 -0.3101
0.5000 0.902 -12.9282 161.6691 92.7384 -0.8770 -0.5501
0.6000 0.882 -7.7782 161.9431 92.4021 -0.6031 -0.8864
0.6956 0.864 -3.2761 162.1738 91.9761 -0.3724 -1.3123
0.8000 0.846 0.1793 162.3745 91.3780 -0.1716 -1.9104
0.9000 0.829 1.4101 162.5006 90.6590 -0.0455 -2.6295
1.0000 0.811 162.5462 89.7811 -3.5073
313.15K
0.0000 1.103 160.8919 93.8077 -2.3151
0.1000 1.042 -13.8879 161.1392 93.7941 -2.0678 -0.0136
0.2036 0.993 -20.0211 161.4316 93.7409 -1.7754 -0.0668
0.3000 0.958 -20.4354 161.7231 93.6421 -1.4839 -0.1656
0.4000 0.929 -17.6523 162.0311 93.4753 -1.1758 -0.3324
0.5000 0.906 -12.9444 162.3310 93.2290 -0.8760 -0.5787
0.6000 0.886 -7.7587 162.6083 92.8887 -0.5987 -0.9190
0.6956 0.868 -3.2334 162.8392 92.4625 -0.3678 -1.3452
0.8000 0.850 0.2300 163.0383 91.8695 -0.1687 -1.9382
0.9000 0.832 1.4476 163.1624 91.1621 -0.0446 -2.6456
1.0000 0.814 163.2070 90.3036 -3.5041
318.15 K
0.0000 1.109 161.4142 94.3439 -2.4571
0.1000 1.047 -13.9623 161.7158 94.3275 -2.1555 -0.0164
0.2036 0.998 -20.1010 162.0487 94.2673 -1.8226 -0.0766
0.3000 0.963 -20.4864 162.3658 94.1600 -1.5055 -0.1840
0.4000 0.934 -17.6598 162.6906 93.9843 -1.1807 -0.3596
0.5000 0.910 -12.9084 162.9993 93.7308 -0.8721 -0.6131
0.6000 0.889 -7.6883 163.2797 93.3869 -0.5917 -0.9570
0.6956 0.872 -3.1452 163.5100 92.9619 -0.3613 -1.3820
0.8000 0.854 0.3140 163.7065 92.3770 -0.1648 -1.9670
0.9000 0.836 1.5032 163.8280 91.6850 -0.0433 -2.6589
1.0000 0.817 163.8713 90.8510 -3.4929
323.15 K
0.0000 1.116 161.9249 94.8987 -2.6149
0.1000 1.053 -14.0270 162.2839 94.8794 -2.2559 -0.0193
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0.2036 1.003 -20.1662 162.6616 94.8112 -1.8782 -0.0875
0.3000 0.968 -20.5143 163.0085 94.6940 -1.5313 -0.2047
0.4000 0.938 -17.6429 163.3536 94.5075 -1.1862 -0.3912
0.5000 0.914 -12.8416 163.6736 94.2449 -0.8663 -0.6538
0.6000 0.893 -7.5860 163.9582 93.8961 -0.5816 -1.0027
0.6956 0.876 -3.0257 164.1880 93.4725 -0.3518 -1.4263
0.8000 0.857 0.4251 164.3808 92.8987 -0.1590 -2.0001
0.9000 0.839 1.5752 164.4984 92.2298 -0.0414 -2.6689
1.0000 0.821 164.5398 91.4340 -3.4647
Nikotin (1) + 1,2-propandiol (2)
293.15K
0.0000 0.726 157.0654 73.4250 -3.5215
0.1000 0.766 29.4525 157.9485 73.3793 -2.6384 -0.0457
0.2009 0.793 46.3995 158.6711 73.2521 -1.9157 -0.1728
0.3000 0.809 53.0412 159.2360 73.0643 -1.3509 -0.3607
0.4016 0.818 53.8596 159.6856 72.8224 -0.9013 -0.6026
0.5000 0.822 50.3838 160.0134 72.5544 -0.5735 -0.8706
0.6005 0.821 42.4270 160.2556 72.2593 -0.3313 -1.1657
0.7000 0.820 34.7358 160.4187 71.9576 -0.1682 -1.4673
0.7983 0.816 25.5436 160.5188 71.6607 -0.0681 -1.7643
0.9000 0.809 12.5967 160.5721 71.3642 -0.0148 -2.0608
1.0000 0.801 160.5869 71.0919 -2.3331
298.15 K
0.0000 0.729 157.8149 73.6864 -3.4219
0.1000 0.769 29.5555 158.6756 73.6418 -2.5612 -0.0445
0.2009 0.796 46.5291 159.3790 73.5181 -1.8578 -0.1683
0.3000 0.812 53.2496 159.9282 73.3354 -1.3086 -0.3509
0.4016 0.822 54.0727 160.3647 73.1006 -0.8721 -0.5858
0.5000 0.826 50.5753 160.6826 72.8407 -0.5542 -0.8456
0.6005 0.825 42.5902 160.9171 72.5551 -0.3197 -1.1313
0.7000 0.823 34.8511 161.0747 72.2636 -0.1621 -1.4228
0.7983 0.820 25.6556 161.1713 71.9771 -0.0655 -1.7093
0.9000 0.812 12.6302 161.2226 71.6916 -0.0142 -1.9947
1.0000 0.804 161.2368 71.4301 -2.2563
303.15 K
0.0000 0.731 158.5696 73.9520 -3.3204
0.1000 0.772 29.6258 159.4074 73.9087 -2.4827 -0.0433
0.2009 0.800 46.6671 160.0913 73.7884 -1.7987 -0.1636
0.3000 0.816 53.4199 160.6247 73.6110 -1.2654 -0.3410
0.4016 0.825 54.2599 161.0480 73.3833 -0.8421 -0.5687
0.5000 0.829 50.7663 161.3557 73.1317 -0.5343 -0.8203
0.6005 0.828 42.7633 161.5824 72.8557 -0.3077 -1.0964
0.7000 0.827 34.9973 161.7344 72.5746 -0.1557 -1.3775
0.7983 0.823 25.7733 161.8272 72.2990 -0.0628 -1.6530
0.9000 0.815 12.6837 161.8764 72.0254 -0.0136 -1.9267
1.0000 0.807 161.8900 71.7756 -2.1764
308.15 K
0.0000 0.734 159.3327 74.2226 -3.2126
0.1000 0.775 29.6626 160.1451 74.1805 -2.4003 -0.0420
0.2009 0.803 46.8190 160.8084 74.0639 -1.7370 -0.1587
0.3000 0.819 53.5708 161.3255 73.8919 -1.2199 -0.3306
0.4016 0.829 54.4572 161.7355 73.6713 -0.8098 -0.5512
0.5000 0.833 50.9797 162.0331 73.4281 -0.5123 -0.7945
0.6005 0.832 42.9456 162.2516 73.1619 -0.2937 -1.0607
0.7000 0.830 35.2541 162.3976 72.8920 -0.1478 -1.3305
0.7983 0.827 25.8966 162.4862 72.6293 -0.0591 -1.5933
0.9000 0.819 12.7769 162.5327 72.3710 -0.0127 -1.8516
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1.0000 0.811 162.5453 72.1390 -2.0836
313.15K
0.0000 0.737 160.1154 74.4965 -3.0922
0.1000 0.778 29.7275 160.8980 74.4560 -2.3096 -0.0405
0.2009 0.806 46.9475 161.5373 74.3436 -1.6704 -0.1529
0.3000 0.822 53.7455 162.0357 74.1778 -1.1719 -0.3187
0.4016 0.832 54.6409 162.4308 73.9653 -0.7768 -0.5312
0.5000 0.836 51.1673 162.7173 73.7311 -0.4903 -0.7654
0.6005 0.835 43.0985 162.9273 73.4753 -0.2803 -1.0212
0.7000 0.834 35.3305 163.0672 73.2167 -0.1404 -1.2798
0.7983 0.830 26.0095 163.1517 72.9662 -0.0559 -1.5304
0.9000 0.822 12.8242 163.1957 72.7217 -0.0119 -1.7748
1.0000 0.814 163.2076 72.5047 -1.9918
318.15K
0.0000 0.740 160.8992 74.7762 -2.9728
0.1000 0.781 29.7961 161.6548 74.7371 -2.2172 -0.0391
0.2009 0.809 47.0926 162.2711 74.6287 -1.6009 -0.1475
0.3000 0.826 53.9212 162.7509 74.4692 -1.1211 -0.3070
0.4016 0.836 54.8477 163.1305 74.2650 -0.7415 -0.5112
0.5000 0.840 51.3737 163.4051 74.0405 -0.4668 -0.7357
0.6005 0.839 43.2811 163.6060 73.7960 -0.2660 -0.9802
0.7000 0.837 35.4877 163.7392 73.5497 -0.1328 -1.2265
0.7983 0.833 26.1300 163.8194 73.3121 -0.0526 -1.4641
0.9000 0.825 12.8878 163.8609 73.0816 -0.0111 -1.6946
1.0000 0.817 163.8720 72.8788 -1.8974
323.15K
0.0000 0.742 161.6863 75.0602 -2.8538
0.1000 0.784 29.8790 162.4161 75.0224 -2.1241 -0.0377
0.2009 0.813 47.2453 163.0101 74.9180 -1.5300 -0.1422
0.3000 0.829 54.1263 163.4715 74.7646 -1.0687 -0.2956
0.4016 0.839 55.0709 163.8355 74.5688 -0.7046 -0.4914
0.5000 0.843 51.5984 164.0980 74.3542 -0.4421 -0.7060
0.6005 0.842 43.4742 164.2893 74.1214 -0.2509 -0.9387
0.7000 0.841 35.6556 164.4155 73.8881 -0.1246 -1.1721
0.7983 0.837 26.2693 164.4911 73.6643 -0.0491 -1.3959
0.9000 0.829 12.9525 164.5298 73.4490 -0.0103 -1.6112
1.0000 0.821 164.5401 73.2618 -1.7984
Nikotin (1) + 1,3-propandiol (2)
293.15K
0.0000 0.597 156.4655 70.3874 -4.1214
0.1000 0.653 14.1009 157.2402 70.3465 -3.3467 -0.0409
0.1999 0.694 22.9974 157.9391 70.2232 -2.6478 -0.1642
0.3000 0.726 27.8837 158.5608 70.0159 -2.0261 -0.3714
0.3994 0.750 29.8805 159.0979 69.7271 -1.4890 -0.6603
0.5000 0.767 28.5687 159.5582 69.3510 -1.0287 -1.0364
0.6004 0.780 25.1915 159.9328 68.8927 -0.6540 -1.4946
0.7000 0.790 20.9658 160.2204 68.3583 -0.3664 -2.0291
0.8000 0.796 15.1643 160.4252 67.7441 -0.1616 -2.6432
0.9000 0.799 7.9580 160.5468 67.0557 -0.0400 -3.3317
1.0000 0.801 160.5869 66.2968 -4.0906
298.15 K
0.0000 0.599 157.1585 70.5970 -4.0780
0.1000 0.655 14.1139 157.9246 70.5566 -3.3118 -0.0404
0.1999 0.697 23.0406 158.6160 70.4346 -2.6204 -0.1624
0.3000 0.728 27.9572 159.2313 70.2295 -2.0052 -0.3675
0.3994 0.753 29.9787 159.7629 69.9436 -1.4735 -0.6534
0.5000 0.770 28.6747 160.2185 69.5713 -1.0179 -1.0257
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0.6004 0.783 25.2941 160.5894 69.1177 -0.6471 -1.4793
0.7000 0.793 21.0599 160.8740 68.5888 -0.3625 -2.0082
0.8000 0.799 15.2364 161.0766 67.9812 -0.1598 -2.6158
0.9000 0.803 7.9981 161.1969 67.3003 -0.0396 -3.2967
1.0000 0.804 161.2365 66.5502 -4.0468
303.15 K
0.0000 0.601 157.8560 70.8081 -4.0335
0.1000 0.657 14.1290 158.6165 70.7680 -3.2731 -0.0401
0.1999 0.699 23.0892 159.3007 70.6473 -2.5888 -0.1608
0.3000 0.731 28.0394 159.9084 70.4447 -1.9811 -0.3634
0.3994 0.756 30.0880 160.4329 70.1627 -1.4566 -0.6454
0.5000 0.773 28.7895 160.8823 69.7954 -1.0073 -1.0127
0.6004 0.786 25.4040 161.2483 69.3478 -0.6412 -1.4603
0.7000 0.796 21.1557 161.5297 68.8249 -0.3599 -1.9832
0.8000 0.802 15.3123 161.7305 68.2227 -0.1591 -2.5854
0.9000 0.806 8.0357 161.8500 67.5455 -0.0395 -3.2626
1.0000 0.807 161.8895 66.7962 -4.0119
308.15 K
0.0000 0.603 158.5657 71.0210 -3.9805
0.1000 0.659 14.1497 159.3162 70.9814 -3.2300 -0.0396
0.1999 0.702 23.1459 159.9914 70.8623 -2.5547 -0.1587
0.3000 0.734 28.1294 160.5911 70.6624 -1.9551 -0.3586
0.3994 0.758 30.2063 161.1086 70.3841 -1.4375 -0.6369
0.5000 0.776 28.9140 161.5521 70.0217 -0.9941 -0.9992
0.6004 0.789 25.5217 161.9132 69.5800 -0.6329 -1.4410
0.7000 0.799 21.2625 162.1909 69.0639 -0.3552 -1.9571
0.8000 0.806 15.3943 162.3891 68.4696 -0.1571 -2.5514
0.9000 0.809 8.0805 162.5071 67.8011 -0.0390 -3.2199
1.0000 0.811 162.5462 67.0611 -3.9599
313.15K
0.0000 0.605 159.2832 71.2357 -3.9238
0.1000 0.661 14.1734 160.0232 71.1967 -3.1837 -0.0390
0.1999 0.704 23.2077 160.6889 71.0792 -2.5181 -0.1565
0.3000 0.737 28.2264 161.2800 70.8822 -1.9270 -0.3535
0.3994 0.761 30.3305 161.7900 70.6079 -1.4169 -0.6278
0.5000 0.779 29.0455 162.2271 70.2508 -0.9799 -0.9849
0.6004 0.792 25.6480 162.5830 69.8154 -0.6239 -1.4203
0.7000 0.802 21.3747 162.8567 69.3067 -0.3502 -1.9290
0.8000 0.809 15.4795 163.0521 68.7208 -0.1549 -2.5149
0.9000 0.812 8.1270 163.1685 68.0616 -0.0385 -3.1740
1.0000 0.814 163.2070 67.3319 -3.9038
318.15 K
0.0000 0.606 160.0104 71.4527 -3.8609
0.1000 0.663 14.2020 160.7387 71.4144 -3.1326 -0.0384
0.1999 0.707 23.2786 161.3937 71.2988 -2.4776 -0.1540
0.3000 0.739 28.3347 161.9753 71.1050 -1.8961 -0.3478
0.3994 0.764 30.4656 162.4771 70.8351 -1.3943 -0.6176
0.5000 0.782 29.1893 162.9070 70.4837 -0.9643 -0.9690
0.6004 0.796 25.7842 163.2573 70.0554 -0.6141 -1.3974
0.7000 0.806 21.4953 163.5266 69.5548 -0.3447 -1.8979
0.8000 0.812 15.5739 163.7189 68.9782 -0.1525 -2.4746
0.9000 0.816 8.1767 163.8334 68.3293 -0.0379 -3.1235
1.0000 0.817 163.8713 67.6106 -3.8421
323.15 K
0.0000 0.608 160.7500 71.6719 -3.7898
0.1000 0.666 14.2367 161.4630 71.6343 -3.0768 -0.0376
0.1999 0.709 23.3576 162.1058 71.5209 -2.4340 -0.1510
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0.3000
0.3994
0.5000
0.6004
0.7000
0.8000
0.9000
1.0000

0.742
0.767
0.785
0.799
0.809
0.815
0.819
0.821

28.4529
30.6097
29.3443
25.9304
21.6293
15.6724
8.2346

162.6775
163.1711
163.5941
163.9384
164.2028
164.3911
164.5029
164.5398

71.3303
71.0649
70.7192
70.2981
69.8068
69.2421
68.6087
67.9101

-1.8624
-1.3687
-0.9457
-0.6014
-0.3370
-0.1487
-0.0369

-0.3416
-0.6070
-0.9527
-1.3738
-1.8651
-2.4298
-3.0632
-3.7618
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Tabela P4 Dopunska parcijalna molarna zapremina u beskonac¢nim razblaZenjima V" za
binarne smese nikotin (1) + 1-butanol (2), nikotin (1) + 2-butanol (2), nikotin (1) + 1,2-
propandiol (2), nikotin (1) + 1,3-propandiol (2), na temperaturama T = (293.15 - 323.15) K i na
atmosferskom pritisku

T/K Nikotin (1) + Nikotin(1) + Nikotin (1) + Nikotin (1) +
1-butanol (2) 2-butanol (2) 1,2-propandiol (2) 1,3-propandiol (2)
\71E,oo \72E,oo \71E,oo \72E,oo \71E,oo \72E,oo \71E,oo \72E,oo

293.15  -2.8820 -3.3118 -3.5161 -1.9979 -2.3331 -3.5215 -4.0906 -4.1214
298.15  -2.8853 -3.2919 -3.5133 -2.0417 -2.2563 -3.4219 -4.0468 -4.0780
303.15  -2.8870 -3.2728 -3.5084 -2.1124 -2.1764 -3.3204 -4.0119 -4.0335
308.15  -2.8902 -3.2574 -3.5073 -2.1995 -2.0836 -3.2126 -3.9599 -3.9805
313.15  -2.8945 -3.2449 -3.5041 -2.3151 -1.9918 -3.0922 -3.9038 -3.9238
318.15  -2.8972 -3.2390 -3.4929 -2.4571 -1.8974 -2.9728 -3.8421 -3.8609
323.15  -2.8981 -3.2371 -3.4647 -2.6149 -1.7984 -2.8538 -3.7618 -3.7898
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Tabela P5 Gustina p, indeks refrakcije np, viskoznost #, dopunska molarna zapremina VE,
promena indeksa refrakcije Anp, promena viskoznosti Ay, dopunska Gibsova energija aktivacije
viskoznog toka AG™ za Cetiri binarne smese anilin (1) + [omim][OTf] (2), anilin (1) +
[omim][NTf,] (2), N,N-dimetilanilin (1) + [bmim][OTf] (2), N,N-dimetilanilin (1) +
[bmim][NTf.] (2), na temperaturama T = (293.15 - 333.15) K i na atmosferskom pritisku

10%p/ 106-VE/ ) . 7l Al AG'E/
kg-m-3 m3-mol-t b P mPa-s mPa-s  kJ-kmol?

Anilin (1) + [bmim][OTf] (2)

288.15 K
0.0000 1.307033 1.44683 132.73
0.1000 1.295182 -0.0695 1.44875 -0.01124 110.29 -9.6918 393.44
0.1995 1.283218 -0.3519 1.45427 -0.01881 90.929 -16.383 751.88
0.3002 1.269204 -0.6193 1.46197 -0.02437 74.073 -20.410 1080.45
0.8999 1.092436 -0.6254 1.55554 -0.00971 8.9529 -9.1243 567.14
1.0000 1.026063 1.57842 5.3238

293.15 K
0.0000 1.303052 1.44518 101.99
0.1000 1.291189 -0.0729 1.44710 -0.01117 85.319 -6.9126 398.31
0.1995 1.279242 -0.3643 1.45273 -0.01857 70.615 -11.907 754.11
0.3002 1.265234 -0.6388 1.46041 -0.02407 57.649 -15.047 1075.14
0.8999 1.088325 -0.6506 1.55343 -0.00955 7.3122 -6.8629 561.48
1.0000 1.021719 1.57608 4.4071

298.15 K
0.0000 1.299073 1.44346 80.098
0.1000 1.287211 -0.0784 1.44590 -0.01058 67.554 -4.9082 406.05
0.1995 1.275283 -0.3793 1.45117 -0.01827 56.107 -8.7569 757.36
0.3002 1.261284 -0.6612 1.45885 -0.02369 45.897 -11.278 1069.45
0.8999 1.084224 -0.6769 1.55099 -0.00964 6.1835 -5.1976 582.19
1.0000 1.017377 1.57366 3.7374

303.15 K
0.0000 1.295101 1.44173 64.024
0.1000 1.283232 -0.0827 1.44421 -0.01047 54.549 -3.3919 421.15
0.1995 1.271339 -0.3958 1.44961 -0.01795 45.501 -6.3875 771.87
0.3002 1.257359 -0.6867 1.45731 -0.02329 37.272 -8.4918 1075.15
0.8999 1.080133 -0.7045 1.54888 -0.00937 5.2561 -4.0299 592.05
1.0000 1.013036 1.57121 3.1972

308.15 K
0.0000 1.291142 1.44001 52.180
0.1000 1.279282 -0.0898 1.44228 -0.01065 44.414 -2.8259 408.75
0.1995 1.267401 -0.4116 1.44804 -0.01775 37.163 -5.1614 756.53
0.3002 1.253428 -0.7101 1.45578 -0.02302 30.614 -6.7360 1062.33
0.8999 1.076041 -0.7317 1.54696 -0.00932 4.5383 -3.1864 599.76
1.0000 1.008701 1.56922 2.7797

313.15 K
0.0000 1.287216 1.43836 42.756
0.1000 1.275359 -0.0963 1.44069 -0.01053 36.564 -2.1611 408.89
0.1995 1.263491 -0.4274 1.44646 -0.01755 30.703 -4.0110 752.86
0.3002 1.249522 -0.7333 1.45423 -0.02272 25.372 -5.2827 1052.96
0.3996 1.233065 -0.9670 1.46460 -0.02514 20.752 -5.8957 1303.19
0.8999 1.071955 -0.7592 1.54499 -0.00908 3.9294 -2.5508 585.84
1.0000 1.004367 1.56693 2.4451

318.15 K
0.0000 1.283296 1.43664 35.664
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0.1000 1.271436 -0.1019 1.43895 -0.01048 30.601 -1.7124 408.94
0.1995 1.259588 -0.4437 1.44490 -0.01727 25.829 -3.1502 756.81
0.3002 1.245630 -0.7584 1.45273 -0.02233 21.474 -4.1318 1062.30
0.3996 1.229165 -0.9972 1.46306 -0.02472 17.672 -4.6031 1317.61
0.8999 1.067872 -0.7876 1.54306 -0.00875 3.5034 -2.0094 634.99
1.0000 1.000032 1.56462 2.1589

323.15 K
0.0000 1.279401 1.43514 30.005
0.1000 1.267536 -0.1076 1.43748 -0.01038 25.849 -1.3485 409.98
0.1995 1.255705 -0.4598 1.44337 -0.01714 21.903 -2.5008 757.61
0.3002 1.241754 -0.7831 1.45120 -0.02213 18.284 -3.2920 1062.50
0.3996 1.225279 -1.0271 1.46149 -0.02448 15.114 -3.6711 1317.76
0.8999 1.063793 -0.8162 1.54091 -0.00870 3.1166 -1.6212 650.57
1.0000 0.995699 1.56234 1.9272

328.15 K
0.0000 1.275524 1.43340 25.497
0.1000 1.263653 -0.1132 1.43627 -0.00979 22.165 -0.9564 424.50
0.1995 1.251838 -0.4763 1.44193 -0.01672 18.816 -1.9408 766.08
0.3002 1.237896 -0.8086 1.44970 -0.02170 15.710 -2.6545 1059.57
0.3996 1.221411 -1.0583 1.45996 -0.02403 13.016 -2.9872 1308.66
0.8999 1.059717 -0.8455 1.53860 -0.00871 2.7553 -1.3610 621.56
1.0000 0.991363 1.55998 1.7380

333.15K
0.0000 1.271667 1.43174 22.001
0.1000 1.259780 -0.1177 1.43450 -0.00984 19.072 -0.8863 409.04
0.1995 1.247981 -0.4918 1.44050 -0.01639 16.227 -1.6991 747.98
0.3002 1.234047 -0.8335 1.44823 -0.02135 13.629 -2.2406 1048.13
0.3996 1.217551 -1.0890 1.45843 -0.02368 11.382 -2.4570 1309.04
0.8999 1.055642 -0.8753 1.53668 -0.00849 24742 -1.1469 615.70
1.0000 0.987025 1.55779 1.5766

Anilin (1) + [omim][NTf,] (2)

288.15 K
0.0000 1.444602 1.43005 78.366
0.1000 1.429320 0.2327 1.43345 -0.01143 66.293 -4.7684 353.45
0.2000 1.414292 -0.0060 1.43943 -0.02029 55.873 -7.8844 680.78
0.3029 1.396823 -0.3754 1.44732 -0.02767 46.483 -9.7585 980.72
0.4013 1.376421 -0.6623 1.45691 -0.03268 38.491 -10.563 1219.23
0.5024 1.350010 -0.8208 1.46678 -0.03781 31.090 -10.580 1396.12
0.6002 1.317472 -0.8504 1.47935 -0.03975 24.560 -9.9663 1472.62
0.7000 1.274617 -0.7753 1.49386 -0.04005 18.376 -8.8605 1400.77
0.8002 1.218196 -0.6754 1.51519 -0.03359 13.458 -6.4596 1237.97
0.9000 1.140406 -0.4470 1.54191 -0.02167 8.7427 -3.8853 731.97
1.0000 1.026063 1.57842 5.3238

293.15K
0.0000 1.439773 1.42849 61.467
0.1000 1.424435 0.2457 1.43189 -0.01136 52.155 -3.6064 353.78
0.2000 1.409452 -0.0022 1.43785 -0.02016 44.097 -5.9581 681.18
0.3029 1.392057 -0.3853 1.44570 -0.02749 36.821 -7.3626 981.50
0.4013 1.371719 -0.6817 1.45527 -0.03245 30.600 -7.9686 1219.77
0.5024 1.345355 -0.8445 1.46510 -0.03755 24.825 -7.9751 1397.00
0.6002 1.312864 -0.8757 1.47762 -0.03945 19.712 -7.5073 1474.42
0.7000 1.270074 -0.8015 1.49204 -0.03977 14.860 -6.6651 1406.48
0.8002 1.213766 -0.7045 1.51325 -0.03334 10.932 -4.8757 1238.59
0.9000 1.136059 -0.4698 1.53980 -0.02152 7.1901 -2.9230 741.05
1.0000 1.021719 1.57608 4.4071

298.15K
0.0000 1.434963 1.42691 49.105
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0.1000 1.419578 0.2569 1.43030 -0.01129 42.127 -2.4416 372.25

0.2000 1.404638 -0.0001 1.43625 -0.02001 35.896 -4.1351 709.47
0.3029 1.387313 -0.3964 1.44409 -0.02727 30.125 -5.2382 1011.95
0.4013 1.367035 -0.7018 1.45364 -0.03216 25.120 -5.7783 1247.89
0.5024 1.340717 -0.8689 1.46342 -0.03722 20.424 -5.8883 1418.46
0.6002 1.308274 -0.9021 1.47588 -0.03911 16.280 -5.5951 1492.17
0.7000 1.265540 -0.8279 1.49022 -0.03942 12.396 -4.9517 1433.03
0.8002 1.209352 -0.7348 1.51131 -0.03303 9.2228 -3.5790 1275.35
0.9000 1.131711 -0.4922 1.53766 -0.02132 6.1000 -2.1742 768.69
1.0000 1.017377 1.57366 3.7374
303.15 K
0.0000 1.430167 1.42536 39.953

0.1000 1.414683 0.2785 1.42875 -0.01119 34.275 -2.0025 365.85
0.2000 1.399798 0.0091 1.43467 -0.01985 29.281 -3.3205 702.36

0.3029 1.382583 -0.4079 1.44248 -0.02706 24.700 -4.1197 1009.52
0.4013 1.362376 -0.7244 1.45201 -0.03188 20.726 -4.4773 1252.56
0.5024 1.336109 -0.8964 1.46174 -0.03689 16.980 -4.5069 1432.22
0.6002 1.303703 -0.9302 1.47411 -0.03878 13.641 -4.2513 1514.42
0.7000 1.261029 -0.8566 1.48841 -0.03905 10.469 -3.7549 1461.53
0.8002 1.204950 -0.7662 1.50937 -0.03270 7.8019 -2.7391 1292.65
0.9000 1.127376 -0.5160 1.53552 -0.02110 5.1984 -1.6744 783.71
1.0000 1.013036 1.57121 3.1972
308.15 K
0.0000 1.425396 1.42378 33.224

0.1000 1.409836 0.2954 1.42756 -0.01076 28.629 -1.5502 371.84
0.2000 1.394997 0.0155 1.43355 -0.01931 24.550 -2.5848 711.92

0.3029 1.377870 -0.4187 1.44091 -0.02692 20.774 -3.2284 1020.12
0.4013 1.357739 -0.7475 1.45037 -0.03177 17.484 -3.5229 1263.38
0.5024 1.331522 -0.9247 1.46007 -0.03678 14.381 -3.5478 1444.49
0.6002 1.299147 -0.9584 1.47232 -0.03875 11.578 -3.3733 1522.34
0.7000 1.256526 -0.8848 1.48656 -0.03903 8.9185 -2.9945 1466.59
0.8002 1.200555 -0.7975 1.50737 -0.03279 6.7063 -2.1562 1306.44
0.9000 1.123044 -0.5395 1.53381 -0.02086 4.4973 -1.3268 794.50
1.0000 1.008701 1.56922 2.7797
313.15 K
0.0000 1.420644 1.42221 27.68

0.1000 1.405007 0.3127 1.42582 -0.01087 23.937 -1.2194 373.01
0.2000 1.390224 0.0202 1.43180 -0.01936 20.594 -2.0395 712.75

0.3029 1.373181 -0.4310 1.43935 -0.02669 17.481 -2.5553 1019.24
0.4013 1.353117 -0.7709 1.44870 -0.03159 14.757 -2.7965 1260.15
0.5024 1.326932 -0.9509 1.45842 -0.03650 12.174 -2.8280 1437.47
0.6002 1.294609 -0.9877 1.47054 -0.03854 9.8433 -2.6907 1513.80
0.7000 1.252038 -0.9141 1.48489 -0.03863 7.6074 -2.4082 1451.60
0.8002 1.196176 -0.8302 1.50551 -0.03251 5.7701 -1.7169 1297.15
0.9000 1.118718 -0.5634 1.53165 -0.02081 3.8978 -1.0708 782.06
1.0000 1.004367 1.56693 2.4451
318.15 K
0.0000 1.415912 1.42062 23.534

0.1000 1.400224 0.3248 1.42455 -0.01047 20.444 -0.9529 380.88
0.2000 1.385489 0.0211 1.43051 -0.01891 17.662 -1.5971 726.79

0.3029 1.368521 -0.4456 1.43784 -0.02640 15.054 -2.0055 1038.46
0.4013 1.348521 -0.7963 1.44704 -0.03136 12.758 -2.1979 1283.48
0.5024 1.322379 -0.9808 1.45679 -0.03618 10.573 -2.2221 1465.42
0.6002 1.290087 -1.0181 1.46874 -0.03831 8.5859 -2.1188 1544.55
0.7000 1.247569 -0.9450 1.48331 -0.03811 6.6766 -1.8948 1487.62
0.8002 1.191802 -0.8632 1.50383 -0.03202 5.0931 -1.3365 1335.76
0.9000 1.114401 -0.5884 1.52982 -0.02040 3.4614 -0.8350 818.79
1.0000 1.000032 1.56462 2.1589
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PRILOG - Tabele

323.15 K

0.0000 1.411205 1.41906 20.134
0.1000 1.395499 0.3304 1.42303 -0.01047 17.563 -0.7507 386.43
0.2000 1.380806 0.0166 1.42900 -0.01891 15.224 -1.2691 735.11

0.3029 1.363896 -0.4628 1.43637 -0.02640 13.016 -1.6032 1047.91
0.4013 1.343941 -0.8215 1.44538 -0.03136 11.061 -1.7669 1292.66
0.5024 1.317835 -1.0099 1.45515 -0.03618 9.1925 -1.7944 1473.32
0.6002 1.285580 -1.0488 1.46695 -0.03831 7.5008 -1.7055 1555.32
0.7000 1.243108 -0.9756 1.48152 -0.03811 5.8640 -1.5252 1500.38
0.8002 1.187439 -0.8968 1.50209 -0.03202 4.4980 -1.0669 1349.49
0.9000 1.110085 -0.6132 1.52767 -0.02040 3.0763 -0.6716 830.25
1.0000 0.995699 1.56234 1.9272
328.15 K
0.0000 1.406519 1.41754 17.388

0.1000 1.390821 0.3305 1.42160 -0.01019 15.223 -0.6004 390.34
0.2000 1.376169 0.0068 1.42756 -0.01847 13.239 -1.0188 741.28

0.3029 1.359300 -0.4822 1.43487 -0.02582 11.355 -1.2926 1055.20
0.4013 1.339380 -0.8475 1.44376 -0.03094 9.6791 -1.4285 1300.26
0.5024 1.313300 -1.0386 1.45352 -0.03558 8.0756 -1.4498 1482.30
0.6002 1.281088 -1.0804 1.46518 -0.03786 6.6086 -1.3863 1561.81
0.7000 1.238659 -1.0071 1.47963 -0.03761 5.1939 -1.2391 1508.61
0.8002 1.183084 -0.9312 1.50014 -0.03138 4.0024 -0.8625 1356.08
0.9000 1.105774 -0.6387 1.52555 -0.02019 2.7547 -0.5483 834.57
1.0000 0.991363 1.55998 1.7380
333.15K
0.0000 1.401863 1.41607 15.203
0.1000 1.386230 0.3190 1.42023 -0.01001 13.339 -0.5013 391.78
0.2000 1.371600 -0.0108 1.42615 -0.01827 11.632 -0.8460 745.13
0.3029 1.354732 -0.5024 1.43336 -0.02564 10.007 -1.0686 1061.55
0.4013 1.334824 -0.8710 1.44215 -0.03079 8.5568 -1.1780 1308.80
0.5024 1.308765 -1.0648 1.45188 -0.03540 7.1587 -1.1984 1490.69
0.6002 1.276612 -1.1123 1.46349 -0.03764 5.8817 -1.1427 1572.32
0.7000 1.234223 -1.0390 1.47809 -0.03718 4.6391 -1.0254 1517.94
0.8002 1.178736 -0.9659 1.49835 -0.03113 3.5874 -0.7118 1362.52
0.9000 1.101466 -0.6645 1.52372 -0.01990 2.4767 -0.4625 831.75
1.0000 0.987025 1.55779 1.5766
N,N-dimetilanilin (1) + [bmim][OTf] (2)
288.15 K
0.0000 1.307033 1.44683 132.73

0.1000 1.278755 1.2347 1.44584 -0.01200 97.562 -22.049 373.97
0.2000 1.259843 0.5850 1.45266 -0.01619 72.760 -33.731 756.89

0.2998 1.240770 -0.3372 1.46260 -0.01723 54.032 -39.366 1118.06
0.3970 1.218275 -0.9589 1.47305 -0.01749 39.343 -41.303 1401.05
0.5045 1.187961 -1.2908 1.48486 -0.01751 26.078 -40.465 1566.28
0.5996 1.156536 -1.3910 1.49664 -0.01621 16.868 -37.198 1535.61
0.6997 1.118531 -1.3677 1.50891 -0.01496 10.048 -30.886 1354.71
0.7994 1.074391 -1.1586 1.52309 -0.01176 6.0030 -21.851 1170.53
0.8945 1.024790 -0.6999 1.53966 -0.00566 3.9911 -11.386 1189.36
1.0000 0.960561 1.55693 1.5363
293.15 K
0.0000 1.303052 1.44518 101.99

0.1000 1.274738 1.2430 1.44403 -0.01207 75.735 -16.191 371.40
0.2000 1.255825 0.5846 1.45093 -0.01609 57.087 -24.776 752.93

0.2998 1.236751 -0.3480 1.46105 -0.01687 42.836 -28.984 1111.74
0.3970 1.214251 -0.9772 1.47150 -0.01704 31.523 -30.515 1392.45
0.5045 1.183917 -1.3122 1.48334 -0.01693 21.166 -30.055 1555.54
0.5996 1.152465 -1.4119 1.49484 -0.01581 13.934 -27.716 1535.08
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PRILOG - Tabele

0.6997 1.114431 -1.3862 1.50700 -0.01459 8.5024 -23.074 1375.87
0.7994 1.070274 -1.1738 1.52096 -0.01151 5.2067 -16.337 1215.10
0.8945 1.020670 -0.7095 1.53735 -0.00551 3.5327 -8.4405 1251.75
1.0000 0.956451 1.55438 1.3563

298.15 K
0.0000 1.299073 1.44346 80.098
0.1000 1.270627 1.2677 1.44235 -0.01195 59.887 -12.331 345.14
0.2000 1.251754 0.5928 1.44926 -0.01588 45.657 -18.682 711.40
0.2998 1.232735 -0.3594 1.45949 -0.01647 34.748 -21.727 1061.57
0.3970 1.210244 -0.9981 1.46995 -0.01654 25.939 -22.877 1334.03
0.5045 1.179882 -1.3351 1.48200 -0.01615 17.761 -22.584 1494.97
0.5996 1.148405 -1.4346 1.49301 -0.01545 11.923 -20.929 1475.33
0.6997 1.110355 -1.4084 1.50531 -0.01400 7.4189 -17.545 1312.15
0.7994 1.066178 -1.1919 1.51888 -0.01124 4.6147 -12.493 1137.95
0.8945 1.016554 -0.7197 1.53505 -0.00538 3.1694 -6.4451 1158.39
1.0000 0.952341 1.55187 1.3015

303.15 K
0.0000 1.295101 1.44173 64.024
0.1000 1.266571 1.2844 1.44080 -0.01180 48.108 -9.6339 326.30
0.2000 1.247732 0.5943 1.44788 -0.01559 36.997 -14.463 683.13
0.2998 1.228746 -0.3742 1.45795 -0.01604 28.436 -16.755 1026.62
0.3970 1.206256 -1.0214 1.46843 -0.01603 21.687 -17.398 1321.35
0.5045 1.175869 -1.3608 1.48089 -0.01566 14,771 -17.561 1431.55
0.5996 1.144364 -1.4596 1.49130 -0.01497 10.231 -16.127 1455.06
0.6997 1.106290 -1.4316 1.50345 -0.01359 6.4709 -13.599 1293.11
0.7994 1.062092 -1.2110 1.51687 -0.01090 4.1022 -9.7049 1126.87
0.8945 1.012447 -0.7307 1.53276 -0.00524 2.8489 -4.9842 1140.52
1.0000 0.948236 1.54936 1.2058

308.15 K
0.0000 1.291142 1.44001 52.180
0.1000 1.262510 1.3041 1.43911 -0.01159 39.484 -7.5899 315.46
0.2000 1.243710 0.5973 1.44618 -0.01520 30.690 -11.278 670.96
0.2998 1.224771 -0.3901 1.45644 -0.01560 23.901 -12.972 1019.38
0.3970 1.202286 -1.0467 1.46689 -0.01554 18.272 -13.638 1291.65
0.5045 1.171872 -1.3884 1.47873 -0.01518 12.854 -13.568 1449.64
0.5996 1.140336 -1.4864 1.48959 -0.01447 8.8656 -12.701 1430.13
0.6997 1.102236 -1.4566 1.50161 -0.01315 5.7133 -10.742 1279.27
0.7994 1.058013 -1.2315 1.51490 -0.01051 3.6810 -7.6842 1117.75
0.8945 1.008345 -0.7427 1.53055 -0.00502 2.5797 -3.9300 1122.56
1.0000 0.944127 1.54684 1.1232

313.15 K
0.0000 1.287216 1.43836 42.756
0.1000 1.258510 1.3186 1.43774 -0.01123 32.189 -6.3972 271.51
0.2000 1.239726 0.5985 1.44482 -0.01477 25.202 -9.2135 615.60
0.2998 1.220810 -0.4045 1.45497 -0.01520 19.910 -10.345 970.94
0.3970 1.198332 -1.0714 1.46529 -0.01520 15.464 -10.737 1253.86
0.5045 1.167889 -1.4158 1.47718 -0.01472 11.043 -10.675 1414.87
0.5996 1.136329 -1.5144 1.48789 -0.01410 7.6919 -10.061 1386.59
0.6997 1.098196 -1.4823 1.49976 -0.01285 5.0320 -8.5466 1236.61
0.7994 1.053938 -1.2518 1.51284 -0.01036 3.3024 -6.1187 1084.92
0.8945 1.004242 -0.7543 1.52837 -0.00492 2.3544 -3.1010 1100.63
1.0000 0.940018 1.54448 1.0561

318.15 K
0.0000 1.283296 1.43664 35.664
0.1000 1.254479 1.3396 1.43635 -0.01083 27.140 -5.0561 276.02
0.2000 1.235738 0.6011 1.44343 -0.01427 21.457 -7.2706 622.74
0.2998 1.216868 -0.4217 1.45349 -0.01473 17.100 -8.1663 978.24
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0.3970 1.194395 -1.0988 1.46371 -0.01474 13.396 -8.4987 1260.67
0.5045 1.163922 -1.4459 1.47544 -0.01434 9.6814 -8.4848 1425.37
0.5996 1.132326 -1.5435 1.48615 -0.01364 6.8398 -8.0280 1407.21
0.6997 1.094164 -1.5097 1.49788 -0.01246 4.5399 -6.8561 1264.87
0.7994 1.049877 -1.2746 1.51079 -0.01004 3.0111 -4.9269 1110.59
0.8945 1.000145 -0.7674 1.52618 -0.00468 2.1442 -2.4954 1096.77
1.0000 0.935905 1.54197 0.9805
323.15K
0.0000 1.279401 1.43514 30.005

0.1000 1.250427 1.3681 1.43520 -0.01037 22.961 -4.1357 266.25
0.2000 1.231751 0.6070 1.44218 -0.01381 18.300 -5.8879 610.47

0.2998 1.212944 -0.4390 1.45195 -0.01444 14.716 -6.5689 966.23
0.3970 1.190477 -1.1270 1.46212 -0.01440 11.633 -6.8251 1248.76
0.5045 1.159970 -1.4765 1.47361 -0.01412 8.4999 -6.8316 1413.99
0.5996 1.128336 -1.5732 1.48438 -0.01325 6.0756 -6.4899 1399.12
0.6997 1.090145 -1.5382 1.49601 -0.01206 4.0880 -5.5660 1261.94
0.7994 1.045825 -1.2983 1.50878 -0.00968 2.7466 -4.0076 1110.92
0.8945 0.996044 -0.7797 1.52398 -0.00439 1.9719 -2.0163 1091.35
1.0000 0.931792 1.53937 0.9197
328.15 K
0.0000 1.275524 1.43365 25.497

0.1000 1.246428 1.3908 1.43339 -0.01058 19.601 -3.4326 255.31
0.2000 1.227792 0.6106 1.44049 -0.01381 15.740 -4.8307 597.38

0.2998 1.209033 -0.4568 1.45046 -0.01414 12.769 -5.3431 954.65
0.3970 1.186570 -1.1558 1.46058 -0.01405 10.185 -5.5330 1238.96
0.5045 1.156033 -1.5089 1.47208 -0.01365 7.5217 -5.5484 1406.02
0.5996 1.124366 -1.6056 1.48260 -0.01295 5.4352 -5.2924 1394.28
0.6997 1.086139 -1.5686 1.49409 -0.01179 3.7018 -4.5601 1260.48
0.7994 1.041775 -1.3227 1.50684 -0.00933 2.5173 -3.2888 1112.62
0.8945 0.991944 -0.7926 1.52177 -0.00422 1.8163 -1.6472 1080.34
1.0000 0.927674 1.53688 0.8649
333.15K
0.0000 1.271667 1.43225 22.001

0.1000 1.242408 1.4204 1.43166 -0.01081 16.906 -2.9767 232.33
0.2000 1.223832 0.6169 1.43882 -0.01388 13.642 -4.1228 566.87

0.2998 1.205138 -0.4754 1.44898 -0.01391 11.157 -4.4935 925.85
0.3970 1.182682 -1.1864 1.45912 -0.01371 8.9817 -4.6101 1214.73
0.5045 1.152106 -1.5420 1.47056 -0.01325 6.7056 -4.6091 1386.63
0.5996 1.120397 -1.6379 1.48110 -0.01244 4.8956 -4.4048 1378.65
0.6997 1.082133 -1.5993 1.49253 -0.01123 3.3652 -3.8149 1242.59
0.7994 1.037729 -1.3481 1.50501 -0.00894 2.3113 -2.7570 1094.46
0.8945 0.987844 -0.8064 1.52018 -0.00349 1.6733 -1.3806 1046.80
1.0000 0.923549 1.53446 0.8192
N,N-dimetilanilin (1) + [bmim][NTf,] (2)
288.15 K

0.0000 1.444602 1.43005 78.366

0.1000 1.423700 -0.2891 1.43332 -0.00941 65.145 -5.5381 557.22
0.2000 1.399694 -0.5053 1.44011 -0.01532 52.220 -10.780 1019.03
0.2993 1.372576 -0.7182 1.44864 -0.01938 40.497 -14.874 1384.71
0.4001 1.341053 -0.9475 1.45838 -0.02244 30.392 -17.234 1674.77
0.5005 1.304777 -1.2035 1.46912 -0.02443 21717 -18.196 1829.72
0.5993 1.261856 -1.2987 1.48116 -0.02493 15.082 -17.240 1887.68
0.7000 1.209252 -1.3047 1.49562 -0.02325 9.8872 -14.698 1808.45
0.7996 1.144994 -1.1091 1.51276 -0.01875 6.0691 -10.864 1543.05
0.8997 1.063998 -0.6753 1.53321 -0.01099 3.3318 -5.9105 992.99
1.0000 0.960561 1.55693 1.5363

293.15 K
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PRILOG - Tabele

0.0000 1.439773 1.42849 61.467
0.1000 1.418925 -0.2991 1.43230 -0.00879 51.308 -4.1482 547.90
0.2000 1.394944 -0.5177 1.43898 -0.01470 41.414 -8.0314 1005.64
0.2993 1.367853 -0.7326 1.44723 -0.01895 32.388 -11.088 1369.41
0.4001 1.336370 -0.9649 1.45673 -0.02213 24.573 -12.844 1661.94
0.5005 1.300132 -1.2221 1.46737 -0.02413 17.787 -13.595 1822.02
0.5993 1.257281 -1.3203 1.47936 -0.02458 12.540 -12.902 1889.12
0.7000 1.204753 -1.3264 1.49375 -0.02286 8.3653 -11.024 1821.97
0.7996 1.140586 -1.1276 1.51072 -0.01843 5.2492 -8.1533 1577.00
0.8997 1.059697 -0.6848 1.53091 -0.01085 2.9573 -4.4281 1051.90
1.0000 0.956451 1.55438 1.3563

298.15 K
0.0000 1.434963 1.42691 49.105
0.1000 1.414130 -0.3017 1.43114 -0.00827 41.271 -3.0540 528.65
0.2000 1.390192 -0.5269 1.43772 -0.01418 33.636 -5.9085 972.55
0.2993 1.363147 -0.7476 1.44574 -0.01856 26.637 -8.1604 1328.33
0.4001 1.331711 -0.9843 1.45508 -0.02183 20.444 -9.5348 1608.49
0.5005 1.295510 -1.2428 1.46563 -0.02382 15.055 -10.124 1768.26
0.5993 1.252716 -1.3423 1.47759 -0.02420 10.765 -9.6911 1826.60
0.7000 1.200253 -1.3471 1.49190 -0.02248 7.2879 -8.3547 1749.12
0.7996 1.136191 -1.1474 1.50869 -0.01814 4.6421 -6.2392 1491.88
0.8997 1.055443 -0.7003 1.52859 -0.01074 2.6734 -3.4228 967.00
1.0000 0.952341 1.55187 1.3015

303.15 K
0.0000 1.430167 1.42536 39.953
0.1000 1.409355 -0.3056 1.42995 -0.00780 34.050 -2.0288 539.73
0.2000 1.385461 -0.5378 1.43643 -0.01372 27.969 -4.2348 977.88
0.2993 1.358465 -0.7649 1.44424 -0.01823 22.257 -6.0990 1319.20
0.4001 1.327069 -1.0050 1.45342 -0.02155 17.164 -7.2862 1582.96
0.5005 1.290910 -1.2656 1.46391 -0.02351 12.731 -7.8290 1730.62
0.5993 1.248178 -1.3673 1.47583 -0.02384 9.2071 -1.5247 1786.13
0.7000 1.195774 -1.3700 1.49006 -0.02210 6.3377 -6.4923 1716.32
0.7996 1.131807 -1.1680 1.50666 -0.01785 4.1200 -4.8507 1473.62
0.8997 1.051188 -0.7152 1.52630 -0.01062 24177 -2.6744 954.69
1.0000 0.948236 1.54936 1.2058

308.15 K
0.0000 1.425396 1.42378 33.224
0.1000 1.404620 -0.3129 1.42865 -0.00743 28.313 -1.7006 519.16
0.2000 1.380762 -0.5508 1.43507 -0.01332 23.374 -3.4303 948.20
0.2993 1.353800 -0.7821 1.44273 -0.01788 18.754 -4.8622 1287.20
0.4001 1.322444 -1.0260 1.45177 -0.02124 14.656 -5.7245 1559.92
0.5005 1.286328 -1.2894 1.46218 -0.02319 10.963 -6.1945 1702.38
0.5993 1.243651 -1.3926 1.47405 -0.02348 8.0178 -5.9682 1758.74
0.7000 1.191328 -1.3971 1.48820 -0.02172 5.5845 -5.1689 1688.69
0.7996 1.127432 -1.1896 1.50464 -0.01753 3.6838 -3.8724 1450.58
0.8997 1.046915 -0.7278 1.52404 -0.01045 2.2052 -2.1377 945.27
1.0000 0.944127 1.54684 1.1232

313.15K
0.0000 1.420644 1.42221 27.680
0.1000 1.399879 -0.3157 1.42670 -0.00774 23.602 -1.4159 497.42
0.2000 1.376064 -0.5612 1.43323 -0.01343 19.606 -2.7488 917.88
0.2993 1.349160 -0.8014 1.44107 -0.01773 15.882 -3.8295 1255.82
0.4001 1.317847 -1.0499 1.45018 -0.02095 12.501 -4.5268 1519.77
0.5005 1.281766 -1.3149 1.46051 -0.02290 9.4384 -4.9163 1657.05
0.5993 1.239143 -1.4198 1.47224 -0.02325 7.0046 -4.7197 1721.27
0.7000 1.186872 -1.4219 1.48627 -0.02153 4.9305 -4.1128 1645.85
0.7996 1.123067 -1.2123 1.50267 -0.01731 3.2994 -3.0921 1409.96
0.8997 1.042665 -0.7434 1.52201 -0.01020 2.0275 -1.6990 933.33
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1.0000 0.940018 1.54448 1.0561

318.15 K
0.0000 1.415912 1.42062 23.534
0.1000 1.395135 -0.3141 1.42597 -0.00678 20.225 -1.0538 502.74
0.2000 1.371374 -0.5699 1.43242 -0.01246 16.903 -2.1207 922.46
0.2993 1.344539 -0.8216 1.43989 -0.01705 13.767 -3.0167 1256.82
0.4001 1.313265 -1.0744 1.44865 -0.02052 10.925 -3.5854 1522.95
0.5005 1.277222 -1.3421 1.45879 -0.02256 8.3347 -3.9113 1666.47
0.5993 1.234649 -1.4484 1.47046 -0.02288 6.2126 -3.8051 1720.22
0.7000 1.182449 -1.4512 1.48445 -0.02112 44216 -3.3250 1649.37
0.7996 1.118711 -1.2362 1.50071 -0.01694 3.0050 -2.4952 1427.60
0.8997 1.038413 -0.7592 1.51979 -0.01001 1.8576 -1.3850 936.04
1.0000 0.935905 1.54197 0.9805

323.15 K
0.0000 1.411205 1.41906 20.134
0.1000 1.390486 -0.3270 1.42495 -0.00615 17.371 -0.8420 496.18
0.2000 1.366754 -0.5882 1.43135 -0.01178 14.597 -1.6942 912.20
0.2993 1.339938 -0.8422 1.43857 -0.01650 11.968 -2.4152 1244.95
0.4001 1.308709 -1.1008 1.44711 -0.02009 9.5610 -2.8854 1508.12
0.5005 1.272694 -1.3697 1.45713 -0.02215 7.3589 -3.1584 1652.75
0.5993 1.230171 -1.4779 1.46873 -0.02243 5.5351 -3.0838 1707.16
0.7000 1.178008 -1.4768 1.48264 -0.02064 3.9795 -2.7045 1637.56
0.7996 1.114358 -1.2600 1.49873 -0.01653 2.7390 -2.0313 1421.77
0.8997 1.034168 -0.7756 1.51752 -0.00978 1.7159 -1.1310 933.81
1.0000 0.931792 1.53937 0.9197

328.15 K
0.0000 1.406519 1.41754 17.388
0.1000 1.385825 -0.3336 1.42320 -0.00628 15.089 -0.6463 496.20
0.2000 1.362132 -0.6029 1.42958 -0.01182 12.736 -1.3473 907.35
0.2993 1.335356 -0.8638 1.43688 -0.01638 10.490 -1.9526 1234.43
0.4001 1.304172 -1.1286 1.44549 -0.01980 8.4432 -2.3339 1498.49
0.5005 1.268181 -1.3985 1.45552 -0.02175 6.5477 -2.5705 1642.49
0.5993 1.225709 -1.5090 1.46707 -0.02199 4.9761 -2.5095 1702.90
0.7000 1.173594 -1.5061 1.48084 -0.02023 3.6206 -2.2012 1641.43
0.7996 1.110014 -1.2852 1.49675 -0.01622 2.5042 -1.6719 141261
0.8997 1.029921 -0.7924 1.51531 -0.00960 1.5914 -0.9307 933.12
1.0000 0.927674 1.53688 0.8649

333.15 K
0.0000 1.401863 1.41607 15.203
0.1000 1.381198 -0.3417 1.42174 -0.00618 13.193 -0.5719 481.38
0.2000 1.357538 -0.6184 1.42807 -0.01168 11.194 -1.1324 890.89
0.2993 1.330796 -0.8857 1.43531 -0.01619 9.2883 -1.6096 1221.22
0.4001 1.299644 -1.1551 1.44389 -0.01955 7.5157 -1.9324 1481.48
0.5005 1.263665 -1.4246 1.45389 -0.02143 5.8640 -2.1399 1622.21
0.5993 1.221256 -1.5403 1.46540 -0.02162 4.4944 -2.0885 1684.99
0.7000 1.169190 -1.5362 1.47910 -0.01984 3.2881 -1.8463 1615.48
0.7996 1.105672 -1.3107 1.49485 -0.01588 2.2985 -1.4032 1390.64
0.8997 1.025666 -0.8084 1.51318 -0.00940 1.4848 -0.7771 927.32
1.0000 0.923549 1.53446 0.8192
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Tabela P6 Parametri A, i odgovarajuca srednja kvadratna odstupanja ¢ za binarne smese anilin
+ [bmim][OTf], aniline + [bmim][NTf.], N,N-dimetilanilin + [bmim][OTf] i N,N-dimetilanilin +
[bmim][NTf], na temperaturama T = (293.15 - 333.15) K i na atmosferskom pritisku

Velic¢ina T/IK Ao A Ao As Ay O
Anilin (1) + [bmim][OTf] (2)
108-VE/mémol?  288.15 -4.0543 -3.4438 -2.6990 -0.6542 4.6855 0.0005
293.15 -4.1633 -3.4986 -2.8005 -0.8045 47230 0.0005
298.15 -4.2808 -3.5462 -2.9184 -0.9557 4.7625 0.0005

303.15 -4.4043 -3.5726 -3.0747 -1.1669 4.8750 0.0005
308.15 -4.5336 -3.6343 -3.1610 -1.2889 4.8614 0.0005
313.15 -4.6590 -3.6946 -3.2791 -1.4234 4.8898 0.0005
318.15 -4.7919 -3.7471 -3.3987 -1.5881 4.9410 0.0005
323.15 -4.9248 -3.8054 -3.51978 -1.7451 4.9897 0.0005
328.15 -5.0638 -3.8680 -3.6398 -1.9050 5.0421 0.0005
333.15 -5.2014 -3.9355 -3.7667 -2.0743 5.1126 0.0005

Anp 288.15 -0.1166 -0.0040 0.0012 0.0178 0.0006
293.15 -0.1150 -0.0051 0.0004 0.0211 0.0005
298.15 -0.1135 -0.0032 0.0019 0.0153 0.0006
303.15 -0.1115 -0.0042 0.0016 0.0185 0.0006
308.15 -0.1103 -0.0054 -0.0003 0.0184 0.0005
313.15 -0.1087 -0.0045 0.0007 0.0195 0.0005
318.15 -0.1074 -0.0050 0.0020 0.0207 0.0006
323.15 -0.1062 -0.0055 0.0016 0.0229 0.0006
328.15 -0.1045 -0.0050 0.0026 0.0190 0.0006
333.15 -0.1033 -0.0056 0.0035 0.0182 0.0006
An/mPa-s 288.15 -88.543 14.086 -24.932 -15.783 0.8035
293.15 -66.365 8.9851 -15.764 -13.350 0.3716
298.15 -50.036 7.7725 -9.5124 -15.245 0.3694
303.15 -38.555 5.4886 -4.1468 -15.452 0.2621
308.15 -30.136 45578 -5.0643 -10.985 0.1900
313.15 -23.823 3.3912 -3.6154 -9.4493 0.1439
318.15 -18.617 2.4783 -3.1857 -7.0552 0.1188
323.15 -14.844 2.0073 -2.5636 -6.0688 0.0699
328.15 -11.985 2.3661 -1.3797 -8.0764 0.0381
333.15 -9.6898 2.5164 -2.4921 -6.7383 0.0268
AG™E/kJ-kmolt  288.15 5727.55 1236.62 -654.88 8.4515
293.15 5652.81 1159.85 -541.79 8.0588
298.15 5612.91 1248.98 -231.22 7.6932
303.15 5579.37 1208.75 42.53 7.3238
308.15 5580.75 1347.40 0.68 7.1086
313.15 5691.73 1347.54 -418.21 17.4500
318.15 5799.96 1674.20 -97.70 14.1225
323.15 5791.75 1738.61 63.51 13.3994
328.15 5728.05 1499.85 -35.05 18.6463
333.15 5750.16 1572.30 -281.40 20.6359
Anilin (1) + [bmim][NTf,] (2)
108-VE/mdmol-  288.15 -3.2746 -1.8072 3.2284 -4.5865 0.0131
293.15 -3.3693 -1.8543 3.2853 -4.9093 0.0136
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298.15 -3.4665 -1.9029 3.3294 -5.2108 0.0149
303.15 -3.5767 -1.9149 3.5199 -5.6376 0.0160
308.15 -3.6894 -1.9690 3.6484 -5.9795 0.0182
313.15 -3.7942 -1.9678 3.7537 -6.4290 0.0215
318.15 -3.9137 -2.0095 3.8299 -6.7654 0.0232
323.15 -4.0301 -2.0518 3.8468 -7.0265 0.0253
328.15 -4.1447 -2.0859 3.7974 -7.2624 0.0267
333.15 -4.2490 -2.1559 3.6364 -7.3083 0.0276
Anp 288.15 -0.1497 -0.0699 -0.0511 0.0007
293.15 -0.1487 -0.0692 -0.0507 0.0007
298.15 -0.1473 -0.0683 -0.0504 0.0007
303.15 -0.1460 -0.0679 -0.0503 0.0007
308.15 -0.1457 -0.0687 -0.0507 0.0006
313.15 -0.1449 -0.0690 -0.0486 0.0005
318.15 -0.1443 -0.0690 -0.0425 0.0005
323.15 -0.1432 -0.0683 -0.0447 0.0005
328.15 -0.1421 -0.0695 -0.0416 0.0004
333.15 -0.1413 -0.0673 -0.0422 0.0004
An/mPa:s 288.15 -42.408 6.1419 -8.8439 0.2101
293.15 -31.967 4.7498 -6.7242 0.1476
298.15 -23.557 1.8537 -3.2639 0.1442
303.15 -18.034 2.3201 -3.6879 0.0987
308.15 -14.255 1.5303 -2.7278 0.0984
313.15 -11.345 1.0783 -2.0967 0.0873
318.15 -8.9272 0.8051 -1.5880 0.0784
323.15 -7.1915 0.6233 -1.0178 0.0628
328.15 -5.8313 0.4264 -0.7793 0.0556
333.15 -4.8032 0.3561 -0.7522 0.0494
AG™8/k)-kmol*  288.15 5559.71 2715.49 920.35 19.3814
293.15 5562.91 2739.18 964.18 17.0730
298.15 5649.67 2752.65 1259.23 20.0153
303.15 5707.56 2907.29 1224.87 17.1330
308.15 5744.36 2910.44 1305.61 19.6058
313.15 5718.76 2838.92 1269.74 21.2901
318.15 5823.93 2969.81 1458.38 22.1407
323.15 5860.02 2997.13 1552.07 22.4089
328.15 5891.19 2999.15 1577.16 22.4089
333.15 5932.26 3005.31 1530.51 22.3447
N,N-dimetilanilin (1) + [bmim][OTf] (2)
10%-VE/mémol-  288.15 -5.1289 -3.7663 4.5686 -14.7340  13.1024 0.0002

293.15 -5.2131 -3.7880 4.6294 -14.8872  13.2061 0.0004
298.15 -5.3073 -3.7884 4.6846 -15.2668  13.5444 0.0002
303.15 -5.4098 -3.7939 4.7082 -15.5494  13.8445 0.0002
308.15 -5.5214 -3.7914 4.7595 -15.8950  14.1445 0.0005
313.15 -5.6334 -3.8209 4.8265 -16.1247  14.3614 0.0006
318.15 -5.7526 -3.8242 4.8483 -16.4815  14.7357 0.0005
323.15 -5.8741 -3.8188 4.8314 -16.9237  15.2925 0.0004
328.15 -6.0044 -3.8389 4.8712 -17.2720  15.6872 0.0005
333.15 -6.1374 -3.8355 4.8835 -17.7386  16.2187 0.0006

Anp 288.15 -0.0701 0.0029 -0.0411 0.0676 0.0008
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293.15  -0.0677 0.0031 -0.0449  0.0686 0.0007
298.15  -0.0646 0.0054 -0.0494  0.0629 0.0006
303.15  -0.0627 0.0050 -0.0506  0.0625 0.0005
308.15  -0.0608 0.0045 -0.0485  0.0651 0.0005
31315  -0.0589 0.0043 -0.0494  0.0603 0.0006
31815  -0.0574 0.0042 -0.0464  0.0583 0.0006
32315  -0.0565 0.0053 -0.0405  0.0557 0.0006
32815  -0.0546 0.0042 -0.0443  0.0610 0.0005
333.15  -0.0530 0.0056 -0.0433  0.0681 0.0007
An/mPa:s 288.15  -162.24 41.310 -31.3908  57.821 0.0439
293.15  -120.48 28.009 -21.659  45.226 0.0378
298.15  -90.514 18.873 -18.638  38.037 0.0388
303.15  -69.237 12.057 15504  33.436 0.0254
308.15  -54.354 8.7434 13250  28.326 0.0272
313.15  -42.758 6.1441 -14.062  28.139 0.0229
318.15  -33.978 4.1240 11272 22.828 0.0178
32315  -27.353 2.7675 -9.7048  19.871 0.0176
328.15  -22.211 1.8511 -8.6047  17.463 0.0147
333.15  -18.451 1.5141 -8.3203  15.783 0.0105
AGE/kJ-kmol! 288.15 619549  1989.33  -570.71 26.9528
293.15 616343 221071  -164.92 32.5902
298.15  5924.80  2055.07  -505.48 26.8703
303.15  5780.59 214593  -456.51 32.9596
308.15 574848 213482  -565.65 31.5798
313.15  5602.05  2218.14  -943.61 37.5740
318.15  5650.58  2323.18  -794.65 36.2771
32315  5609.20 238341  -791.50 37.4232
328.15  5580.40 245521  -817.90 38.5494
333.15  5504.67  2523.02  -1025.49 37.6908
N,N-dimetilanilin (1) + [bmim][NTT2] (2)
105VE/memol-  288.15  -4.6472  -3.7438  -1.0962  1.6778 0.0410
293.15  -4.7234  -3.8096  -1.1454  1.7862 0.0404
298.15  -4.8037  -3.8246  -1.1765  1.6694 0.0409
303.15  -4.8955  -3.8455  -1.1966  1.5835 0.0407
308.15  -5.0026  -3.9030  -1.2022  1.6165 0.0380
313.15  -5.1046  -3.9282  -12012 15167 0.0379
318.15  -52366  -3.9573  -1.1186  1.3745 0.0330
32315  -53282  -3.9900  -1.2302  1.3869 0.0367
328.15  -5.4476  -4.0259  -1.2452  1.3332 0.0356
333.15  -55678  -4.0741  -1.2668  1.3236 0.0316
Anp 288.15  -0.0977  -0.0269  -0.0242  0.0253 0.0000
293.15  -0.0965  -0.0262  -0.0193  0.0190 0.0000
298.15  -0.0952  -0.0252  -0.0159  0.0129 0.0000
30315  -0.0940  -0.0240  -0.0127  0.0073 0.0000
308.15  -0.0927  -0.0233  -0.0101  0.0040 0.0000
31315  -0.0916  -0.0243  -0.0124  0.0116 0.0000
31815  -0.0902  -0.0246  -0.0045  0.0038 0.0000
32315  -0.0886  -0.0243 0.0004  -0.0011 0.0000
328.15  -0.0870  -0.0227  -0.0016  -0.0003 0.0000
33315  -0.0857  -0.0214  -0.0010  -0.0012 0.0000
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An/mPa-s 288.15 -72.785 2.4244 14.472 -7.6696 0.1984
293.15 -54.327 1.1092 10.534 -4.6512 0.1414
298.15 -40.495 -0.5991 7.1285 -2.9692 0.0821
303.15 -31.312 -1.5597 8.1687 -4.4809 0.0677
308.15 -24.774 -1.3835 5.4580 -2.4964 0.0984
313.15 -19.477 -1.5518 3.4406 -0.5881 0.0612
318.15 -15.642 -1.6416 3.3045 -0.9872 0.0581
323.15 -12.624 -1.5975 2.6386 -0.5883 0.0438
328.15 -10.280 -1.28678 2.3834 -1.0626 0.0471
333.15 -8.4808 -1.3960 1.5564 -0.0256 0.0288
AG8/kJ-kmol*  288.15 7314.83 2671.43 1962.09 21.2393
293.15 7285.33 2936.64 2281.26 31.9475
298.15 7064.92 2661.06 1811.14 21.2545
303.15 6919.69 2527.89 2079.04 20.5495
308.15 6808.88 2567.73 1963.82 23.7784
313.15 6641.17 2538.31 1870.71 27.2068
318.15 6665.53 2567.79 1922.90 26.9087
323.15 6608.37 2585.40 1937.03 27.6569
328.15 6561.93 2589.87 1985.08 24.8779
333.15 6488.37 2578.78 1897.92 28.7549
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Tabela P7 Gustina p, indeks refrakcije np, viskoznost #, dopunska molarna zapremina VE,
promena indeksa refrakcije Anp, promena viskoznosti Ay, dopunska Gibsova energija aktivacije
viskoznog toka AG™E za &etiri binarne smese PPG 425 (1) + toluen (2), PPG 425 (1) + o-ksilen
(2), PPG 425 (1) + m-ksilen(2), PPG 425 (1) + p-ksilen (2), na temperaturama T = (293.15 -
333.15) K i na atmosferskom pritisku ™

103-p/ An/

X1 kg-m3 10°V¥ o Ao mg;-s mPa-s AG™
m3-mol*! J-mol?
PPG 425 (1) + toluen (2)
288.15 K
0.0000 0.87150 1.49921 0.6284
0.1001 0.91579 -0.1886 1.48429 -0.0099 1.699 -12.55 1382.2
0.2002 0.94353 -0.3612 1.47397 -0.0152 4.091 -23.78 2358.7
0.2998 0.96226 -0.4865 1.46708 -0.0171 8.264 -33.16 2834.7
0.4003 0.97573 -0.5378 1.46278 -0.0164 15.49 -39.61 3065.1
0.5001 0.98565 -0.5244 1.45912 -0.0151 26.28 -42.41 3020.7
0.6000 0.99324 -0.4457 1.45647 -0.0127 41.05 -41.23 2742.2
0.6869 0.99864 -0.3796 1.45427 -0.0106 57.56 -36.55 2357.7
0.7985 1.00426 -0.2607 1.45222 -0.0070 82.10 -27.19 1646.7
0.9000 1.00847 -0.1449 1.45037 -0.0038 108.4 -14.81 872.8
1.0000 1.01191 1.44915 136.7
293.15 K
0.0000 0.86684 1.49631 0.5926
0.1001 0.91124 -0.1813 1.48161 -0.0098 1.495 -8.643 1308.8
0.2002 0.93906 -0.3459 1.47158 -0.0149 3.515 -16.17 2316.0
0.2998 0.95785 -0.4620 1.46485 -0.0168 6.877 -22.31 2793.8
0.4003 0.97141 -0.5140 1.46062 -0.0161 12.32 -26.45 2990.3
0.5001 0.98145 -0.5142 1.45703 -0.0147 20.19 -28.10 29325
0.6000 0.98908 -0.4303 1.45443 -0.0124 30.64 -27.17 2651.0
0.6869 0.99452 -0.3664 1.45230 -0.0103 42.42 -23.67 22915
0.7985 1.00016 -0.2358 1.45027 -0.0069 58.96 -17.78 1585.5
0.9000 1.00440 -0.1185 1.44833 -0.0038 76.80 -9.616 838.5
1.0000 1.00794 1.44727 95.95
298.15 K
0.0000 0.86218 1.49338 0.5698
0.1001 0.90669 -0.1751 1.47897 -0.0096 1.401 -6.062 1337.3
0.2002 0.93459 -0.3332 1.46920 -0.0146 3.086 -11.27 2270.4
0.2998 0.95348 -0.4489 1.46264 -0.0164 5.907 -15.31 2772.0
0.4003 0.96713 -0.5045 1.45848 -0.0157 10.20 -17.93 2951.6
0.5001 0.97725 -0.5079 1.45494 -0.0144 16.20 -18.81 2885.4
0.6000 0.98492 -0.4202 1.45239 -0.0122 23.92 -17.97 2601.7
0.6869 0.99041 -0.3592 1.45032 -0.0101 32.44 -15.44 2246.2
0.7985 0.99605 -0.2165 1.44832 -0.0067 44.10 -11.46 1552.2
0.9000 1.00032 -0.0949 1.44641 -0.0038 56.47 -6.079 821.8
1.0000 1.00394 1.44540 69.43
303.15 K
0.0000 0.85751 1.49042 0.5410
0.1001 0.90213 -0.1685 1.47648 -0.0092 1.284 -4.371 1331.7
0.2002 0.93012 -0.3207 1.46682 -0.0142 2.718 -8.051 22415
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0.2998 0.94910 -0.4340 1.46042 -0.0159 5.030 -10.83 2727.6
0.4003 0.96285 -0.4937 1.45631 -0.0153 8.472 -12.52 2909.4
0.5001 0.97305 -0.5014 1.45289 -0.0141 13.13 -12.96 2842.0
0.6000 0.98076 -0.4100 1.45035 -0.0119 18.99 -12.21 2563.0
0.6869 0.98630 -0.3526 1.44838 -0.0098 25.24 -10.40 2204.4
0.7985 0.99194 -0.1936 1.44636 -0.0066 33.76 -1.577 1526.83
0.9000 0.99623 -0.0685 1.44457 -0.0036 42.60 -3.923 810.0
1.0000 0.99995 1.44352 51.63

308.15 K
0.0000 0.85283 1.48751 0.5140
0.1001 0.89756 -0.1625 1.47383 -0.0091 1.181 -3.219 1326.6
0.2002 0.92566 -0.3108 1.46443 -0.0139 2.416 -5.869 2220.3
0.2998 0.94473 -0.4235 1.45822 -0.0155 4.357 -71.794 2704.3
0.4003 0.95857 -0.4860 1.45417 -0.0150 7.136 -8.916 2874.4
0.5001 0.96885 -0.4979 1.45089 -0.0137 10.77 -9.157 2794.4
0.6000 0.97660 -0.4033 1.44833 -0.0117 15.27 -8.534 2516.6
0.6869 0.98219 -0.3485 1.44640 -0.0096 20.03 -7.151 2167.7
0.7985 0.98785 -0.1816 1.44442 -0.0065 26.37 -5.142 1501.7
0.9000 0.99217 -0.0546 1.44251 -0.0037 32.83 -2.616 796.2
1.0000 0.99595 1.44165 39.33

313.15 K
0.0000 0.84815 1.48461 0.4854
0.1001 0.89299 -0.1562 1.47118 -0.0089 1.096 -2.400 1352.9
0.2002 0.92119 -0.3009 1.46205 -0.0136 2.164 -4.342 22193
0.2998 0.94038 -0.4174 1.45609 -0.0151 3.782 -5.719 2679.8
0.4003 0.95428 -0.4764 1.45205 -0.0146 6.040 -6.484 2838.1
0.5001 0.96463 -0.4915 1.44885 -0.0133 8.943 -6.581 2757.7
0.6000 0.97244 -0.3978 1.44630 -0.0114 12.47 -6.056 2482.8
0.6869 0.97807 -0.3431 1.44440 -0.0094 16.11 -5.028 2132.9
0.7985 0.98384 -0.2020 1.44244 -0.0064 20.93 -3.570 1478.5
0.9000 0.98821 -0.0829 1.44050 -0.0037 25.80 -1.747 787.5
1.0000 0.99195 1.43976 30.56

318.15K
0.0000 0.84344 1.48171 0.4646
0.1001 0.88840 -0.1498 1.46862 -0.0087 1.011 -1.840 1325.2
0.2002 0.91672 -0.2927 1.45974 -0.0132 1.947 -3.290 2188.2
0.2998 0.93601 -0.4093 1.45383 -0.0147 3.347 -4.264 2661.0
0.4003 0.95000 -0.4705 1.44991 -0.0143 5.238 -4.769 2817.5
0.5001 0.96042 -0.4871 1.44675 -0.0130 7.611 -4.775 2735.1
0.6000 0.96828 -0.3936 1.44428 -0.0111 10.43 -4.339 2459.1
0.6869 0.97395 -0.3373 1.44235 -0.0092 13.2 -3.560 2091.9
0.7985 0.97976 -0.1943 1.44049 -0.0062 17.00 -2.500 1459.0
0.9000 0.98416 -0.0755 1.43854 -0.0037 20.72 -1.200 777.1
1.0000 0.98794 1.43786 24.30

323.15K
0.0000 0.83873 1.47889 0.4421
0.1001 0.88381 -0.1440 1.46612 -0.0085 0.9399 -1.422 1327.0
0.2002 0.91225 -0.2852 1.45736 -0.0129 1.764 -2.517 2178.0
0.2998 0.93164 -0.4026 1.45155 -0.0145 2971 -3.220 2647.1
0.4003 0.94572 -0.4658 1.44773 -0.0140 4.555 -3.564 2795.2
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0.5001 0.95621 -0.4831 1.44463 -0.0128 6.491 -3.542 2703.3
0.6000 0.96413 -0.3921 1.44223 -0.0109 8.763 -3.185 2427.0
0.6869 0.96982 -0.3325 1.44051 -0.0089 11.05 -2.561 2082.9
0.7985 0.97567 -0.1870 1.43853 -0.0061 13.97 -1.787 1439.7
0.9000 0.98011 -0.0680 1.43686 -0.0034 16.86 -0.8410 770.1
1.0000 0.98393 1.43597 19.62

328.15K
0.0000 0.83400 1.47596 0.4209
0.1001 0.87920 -0.1382 1.46354 -0.0082 0.8793 -1.110 1339.8
0.2002 0.90777 -0.2791 1.45496 -0.0126 1.608 -1.950 21735
0.2998 0.92726 -0.3953 1.44932 -0.0141 2.650 -2.469 2630.9
0.4003 0.94144 -0.4644 1.44555 -0.0136 3.996 -2.697 2776.9
0.5001 0.95198 -0.4775 1.44254 -0.0125 5.593 -2.664 2675.4
0.6000 0.95997 -0.3900 1.44019 -0.0106 7.448 -2.375 2398.2
0.6869 0.96569 -0.3249 1.43853 -0.0086 9.318 -1.866 2062.9
0.7985 0.97152 -0.1534 1.43658 -0.0059 11.63 -1.304 1420.4
0.9000 0.97598 -0.0288 1.43503 -0.0032 13.91 -0.6095 753.0
1.0000 0.97993 1.43406 16.09

333.15K
0.0000 0.82925 1.47305 0.4035
0.1001 0.87459 -0.1325 1.46097 -0.0080 0.8386 -0.8687 1383.4
0.2002 0.90329 -0.2736 1.45266 -0.0122 1.473 -1.539 2156.2
0.2998 0.92289 -0.3928 1.44723 -0.0136 2.377 -1.932 2600.4
0.4003 0.93715 -0.4590 1.44349 -0.0132 3.512 -2.106 2730.7
0.5001 0.94775 -0.4726 1.44064 -0.0120 4.864 -2.053 2636.8
0.6000 0.95582 -0.3903 1.43824 -0.0103 6.415 -1.804 2367.2
0.6869 0.96156 -0.3188 1.43664 -0.0083 7.969 -1.382 2040.7
0.7985 0.96750 -0.1712 1.43463 -0.0058 9.830 -0.9741 1398.9
0.9000 0.97201 -0.0539 1.43310 -0.0032 11.71 -0.4157 749.5
1.0000 0.97592 1.43219 13.43

PPG 425 (1) + o-ksilen (2)
288.15

0.0000 0.88391 1.50706 0.8690
0.1000 0.91924 0.0794 1.48945 -0.0118 2.147 -12.31 1190.8
0.2001 0.94343 0.0396 1.47947 -0.0160 4.999 -23.05 2138.1
0.3001 0.96119 -0.1085 1.47208 -0.0176 10.10 -31.54 2678.6
0.3995 0.97450 -0.2631 1.46653 -0.0174 18.07 -37.08 2885.6
0.5002 0.98463 -0.3190 1.46210 -0.0160 29.52 -39.30 2823.7
0.5993 0.99223 -0.2615 1.45873 -0.0136 45.58 -36.71 2616.7
0.7004 0.99845 -0.1610 1.45542 -0.0111 63.90 -32.12 2129.3
0.7996 1.00331 0.0159 1.45300 -0.0078 85.57 -23.93 1537.2
0.9010 1.00767 0.1315 1.45146 -0.0034 110.5 -12.77 811.9
1.0000 1.01191 1.44915 136.7

293.15K
0.0000 0.87972 1.50440 0.8175
0.1000 0.91500 0.0949 1.48701 -0.0117 1.886 -8.445 1115.2
0.2001 0.93920 0.0619 1.47719 -0.0158 4.216 -15.64 2051.7
0.3001 0.95699 -0.0840 1.46990 -0.0174 8.168 -21.20 2570.3
0.3995 0.97033 -0.2394 1.46441 -0.0172 14.17 -24.66 2776.9
0.5002 0.98049 -0.2963 1.46006 -0.0158 22.52 -25.88 2718.8
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PRILOG - Tabele

0.5993 0.98813 -0.2392 1.45652 -0.0136 33.81 -24.03 2510.3
0.7004 0.99437 -0.1388 1.45358 -0.0108 46.55 -20.90 2042.8
0.7996 0.99925 0.0367 1.45126 -0.0075 61.53 -15.36 1479.8
0.9010 1.00365 0.1472 1.44944 -0.0035 78.51 -8.025 785.1
1.0000 1.00794 1.44727 95.95

298.15 K
0.0000 0.87551 1.50173 0.7661
0.1000 0.91075 0.1093 1.48461 -0.0115 1.732 -5.901 1148.2
0.2001 0.93496 0.0824 1.47492 -0.0155 3.659 -10.85 2024.7
0.3001 0.95279 -0.0620 1.46771 -0.0171 6.898 -14.48 2548.3
0.3995 0.96616 -0.2183 1.46227 -0.0170 11.58 -16.62 27419
0.5002 0.97636 -0.2765 1.45804 -0.0155 17.89 -17.23 2675.2
0.5993 0.98402 -0.2205 1.45462 -0.0134 26.19 -15.73 24654
0.7004 0.99029 -0.1223 1.45170 -0.0106 35.39 -13.47 2008.3
0.7996 0.99520 0.0503 1.44932 -0.0074 45.74 -9.938 1442.9
0.9010 0.99963 0.1555 1.44737 -0.0036 57.64 -5.001 770.6
1.0000 1.00394 1.44540 69.43

303.15 K
0.0000 0.87130 1.49906 0.7220
0.1000 0.90650 0.1235 1.48223 -0.0113 1.571 -4.241 1131.1
0.2001 0.93072 0.1026 1.47265 -0.0153 3.191 -7.718 1981.9
0.3001 0.94858 -0.0400 1.46556 -0.0168 5.817 -10.18 2489.8
0.3995 0.96199 -0.1969 1.46016 -0.0167 9.497 -11.56 2674.8
0.5002 0.97222 -0.2564 1.45598 -0.0153 14.36 -11.83 2613.5
0.5993 0.97991 -0.2020 1.45263 -0.0131 20.56 -10.68 2402.8
0.7004 0.98621 -0.1063 1.44973 -0.0104 27.37 -9.005 1961.7
0.7996 0.99116 0.0622 1.44739 -0.0073 34.78 -6.652 1403.5
0.9010 0.99561 0.1621 1.44537 -0.0036 43.36 -3.229 753.8
1.0000 0.99995 1.44352 51.63

308.15 K
0.0000 0.86707 1.49644 0.6809
0.1000 0.90224 0.1370 1.47986 -0.0111 1.434 -3.112 1120.3
0.2001 0.92658 0.1026 1.47039 -0.0151 2.815 -5.600 1952.6
0.3001 0.94436 -0.0192 1.46337 -0.0166 4.972 -7.308 24426
0.3995 0.95781 -0.1775 1.45814 -0.0164 7.903 -8.219 2616.4
0.5002 0.96813 -0.2564 1.45386 -0.0152 11.72 -8.295 2559.5
0.5993 0.97580 -0.1858 1.45054 -0.0131 16.44 -7.407 2347.2
0.7004 0.98213 -0.0932 1.44770 -0.0104 21.54 -6.210 1913.3
0.7996 0.98703 0.1004 1.44546 -0.0072 27.05 -4.533 1370.7
0.9010 0.99148 0.2094 1.44365 -0.0034 33.31 -2.191 734.0
1.0000 0.99595 1.44165 39.33

313.15K
0.0000 0.86283 1.49383 0.6437
0.1000 0.89797 0.1507 1.47748 -0.0109 1.321 -2.314 1121.7
0.2001 0.92221 0.1446 1.46826 -0.0148 2.501 -4.128 1924.7
0.3001 0.94015 0.0021 1.46133 -0.0163 4.280 -5.340 23914
0.3995 0.95362 -0.1563 1.45602 -0.0162 6.630 -5.965 2551.3
0.5002 0.96393 -0.2213 1.45187 -0.0149 9.628 -5.978 24911
0.5993 0.97168 -0.1669 1.44857 -0.0129 13.30 -5.270 2286.3
0.7004 0.97804 -0.0765 1.44579 -0.0102 17.19 -4.404 1860.8

134




PRILOG - Tabele

0.7996 0.98307 0.0775 1.44354 -0.0070 21.40 -3.158 1337.5
0.9010 0.98760 0.1600 1.44186 -0.0033 26.08 -1.521 714.2
1.0000 0.99195 1.43976 30.56

318.15K
0.0000 0.85857 1.49124 0.6080
0.1000 0.89369 0.1636 1.47528 -0.0106 1.211 -1.766 1106.3
0.2001 0.91796 0.1643 1.46594 -0.0146 2.238 -3.111 1903.1
0.3001 0.93592 0.0230 1.45911 -0.0161 3.765 -3.953 2377.5
0.3995 0.94944 -0.1362 1.45386 -0.0160 5.726 -4.348 2536.6
0.5002 0.95980 -0.2090 1.44985 -0.0147 8.120 -4.340 24579
0.5993 0.96756 -0.1493 1.44660 -0.0126 11.03 -3.783 22494
0.7004 0.97395 -0.0615 1.44382 -0.0100 14.08 -3.125 1831.2
0.7996 0.97895 0.1127 1.44159 -0.0070 17.34 -2.213 1316.6
0.9010 0.98347 0.2072 1.43973 -0.0034 20.90 -1.058 701.0
1.0000 0.98794 1.43786 24.30

323.15K
0.0000 0.85430 1.48869 0.5757
0.1000 0.88941 0.1759 1.47295 -0.0105 1.120 -1.360 1102.1
0.2001 0.91370 0.1812 1.46360 -0.0145 2.017 -2.369 1885.7
0.3001 0.93170 0.0428 1.45685 -0.0160 3.313 -2.978 2345.6
0.3995 0.94524 -0.1163 1.45169 -0.0159 4.945 -3.239 2499.6
0.5002 0.95564 -0.1881 1.44775 -0.0146 6.906 -3.196 2421.8
0.5993 0.96343 -0.1302 1.44454 -0.0126 9.228 -2.761 2209.7
0.7004 0.96986 -0.0463 1.44183 -0.0099 11.66 -2.251 1800.6
0.7996 0.97491 0.1173 1.43961 -0.0069 14.23 -1.579 1293.9
0.9010 0.97947 0.2018 1.43788 -0.0033 16.99 -0.746 688.0
1.0000 0.98393 1.43597 19.62

328.15 K
0.0000 0.85001 1.48604 0.5458
0.1000 0.88512 0.1877 1.47048 -0.0104 1.040 -1.061 1100.9
0.2001 0.90943 0.1995 1.46130 -0.0143 1.831 -1.826 1874.3
0.3001 0.92746 0.0632 1.45467 -0.0158 2.940 -2.271 2319.2
0.3995 0.94104 -0.0956 1.44959 -0.0157 4.312 -2.444 2467.7
0.5002 0.95146 -0.1631 1.44568 -0.0144 5.936 -2.385 2389.6
0.5993 0.95929 -0.1101 1.44256 -0.0123 7.821 -2.041 2174.6
0.7004 0.96576 -0.0287 1.43990 -0.0097 9.785 -1.648 17717
0.7996 0.97088 0.1181 1.43766 -0.0068 11.83 -1.142 1273.2
0.9010 0.97550 0.1858 1.43588 -0.0033 14.02 -0.530 676.6
1.0000 0.97993 1.43406 16.09

333.15K
0.0000 0.84571 1.48345 0.5221
0.1000 0.88081 0.1995 1.46822 -0.0101 0.9862 -0.827 11325
0.2001 0.90516 0.2171 1.45917 -0.0140 1.678 -1.427 1860.5
0.3001 0.92322 0.0843 1.45270 -0.0154 2.645 -1.750 2298.2
0.3995 0.93684 -0.0740 1.44769 -0.0153 3.818 -1.860 24418
0.5002 0.94729 -0.1447 1.44373 -0.0141 5.177 -1.801 2358.3
0.5993 0.95515 -0.0875 1.44048 -0.0122 6.743 -1.514 2146.0
0.7004 0.96166 -0.0095 1.43784 -0.0097 8.360 -1.202 1749.9
0.7996 0.96675 0.1551 1.43573 -0.0067 10.03 -0.818 1258.3
0.9010 0.97138 0.2283 1.43417 -0.0031 11.78 -0.372 667.7
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PRILOG - Tabele

1.0000 0.97592 1.43219 13.43
PPG 425 (1) + m-ksilen (2)

288.15K
0.0000 0.86856 1.49868 0.6601
0.0997 0.90777 0.0499 1.48574 -0.0080 1.610 -12.60 1089.2
0.2008 0.93495 0.0046 1.47572 -0.0130 3.743 -24.16 1952.1
0.3000 0.95418  -0.0546 1.46859 -0.0152 7.702 -33.78 2479.7
0.4008 0.96895  -0.1253 1.46362 -0.0152 14.12 -41.07 2663.0
0.4999 0.98012  -0.1490 1.46001 -0.0139 24.86 -43.39 2735.0
0.6014 0.98927  -0.1637 1.45738 -0.0115 37.86 -44.55 2399.0
0.6995 0.99649  -0.1690 1.45493 -0.0091 55.94 -39.96 2012.4
0.8004 1.00266  -0.1633 1.45248 -0.0066 78.86 -30.70 1456.1
0.9000 1.00774  -0.1245 1.45021 -0.0039 105.9 -17.18 784.9
1.0000 1.01191 1.44915 136.7

293.15 K
0.0000 0.86427 1.49604 0.6322
0.0997 0.90355 0.0495 1.48315 -0.0080 1.450 -8.677 1033.3
0.2008 0.93068 0.0242 1.47342 -0.0129 3.228 -16.49 1882.1
0.3000 0.94995  -0.0336 1.46641 -0.0150 6.365 -22.86 2390.0
0.4008 0.96477  -0.1051 1.46146 -0.0150 11.22 -27.61 2557.2
0.4999 0.97596  -0.1228 1.45791 -0.0138 19.20 -28.79 2636.2
0.6014 0.98516  -0.1452 1.45537 -0.0114 28.55 -29.35 2313.0
0.6995 0.99243  -0.1577 1.45290 -0.0090 41.29 -26.07 1942.0
0.8004 0.99861  -0.1450 1.45056 -0.0064 57.08 -19.85 1404.9
0.9000 1.00373  -0.1167 1.44855 -0.0036 75.49 -10.94 760.4
1.0000 1.00794 1.44727 95.95

298.15K
0.0000 0.85998 1.49339 0.5969
0.0997 0.89926 0.0588 1.48071 -0.0079 1.338 -6.115 1059.5
0.2008 0.92640 0.0418 1.47112 -0.0127 2.851 -11.53 1880.8
0.3000 0.94572  -0.0151 1.46423 -0.0148 5.448 -15.80 2384.9
0.4008 0.96058  -0.0882 1.45936 -0.0148 9.341 -18.85 2552.7
0.4999 097181  -0.1071 1.45584 -0.0136 15.43 -19.36 2610.9
0.6014 0.98105  -0.1310 1.45335 -0.0112 22.38 -19.58 2287.5
0.6995 0.98835  -0.1447 1.45100 -0.0088 31.58 -17.20 1913.9
0.8004 0.99455  -0.1332 1.44863 -0.0063 42.72 -12.97 1380.5
0.9000 0.99970  -0.1061 1.44660 -0.0036 55.41 -7.137 742.6
1.0000 1.00394 1.44540 69.43

303.15K
0.0000 0.85568 1.49074 0.5674
0.0997 0.89494 0.0718 1.47824 -0.0078 1.229 -4.424 1052.3
0.2008 0.92212 0.0595 1.46884 -0.0125 2.524 -8.266 1856.9
0.3000 0.94149 0.0025 1.46209 -0.0145 4.670 -11.22 2349.3
0.4008 0.95639  -0.0707 1.45732 -0.0145 7.790 -13.24 2513.1
0.4999 0.96767  -0.0930 1.45383 -0.0133 12,51 -13.43 2562.5
0.6014 0.97694  -0.1176 1.45134 -0.0110 17.77 -13.48 22439
0.6995 0.98425  -0.1279 1.44906 -0.0086 24.57 -11.74 1873.6
0.8004 0.99049  -0.1227 1.44672 -0.0062 32.67 -8.768 1350.5
0.9000 0.99564  -0.0895 1.44473 -0.0035 41.75 -4.779 726.3
1.0000 0.99995 1.44352 51.63
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PRILOG - Tabele

308.15 K
0.0000 0.85136 1.48810 0.5396
0.0997 0.89055 0.0950 1.47588 -0.0076 1.135 -3.268 1051.1
0.2008 0.91783 0.0759 1.46653 -0.0123 2.252 -6.053 1837.7
0.3000 0.93725 0.0192 1.45981 -0.0144 4.046 -8.130 2319.3
0.4008 0.95220 -0.0552 1.45507 -0.0144 6.582 -9.505 2478.7
0.4999 0.96353 -0.0820 1.45186 -0.0130 10.30 -9.509 2518.9
0.6014 0.97282 -0.1059 1.44933 -0.0109 14.36 -9.483 2205.1
0.6995 0.98016 -0.1164 1.44708 -0.0085 19.51 -8.179 1839.6
0.8004 0.98644  -0.1150 1.44484 -0.0061 25.54 -6.045 1325.4
0.9000 0.99162 -0.0882 1.44279 -0.0035 32.20 -3.255 713.0
1.0000 0.99595 1.44165 39.33

313.15K
0.0000 0.84703 1.48545 0.5112
0.0997 0.88621 0.1081 1.47328 -0.0076 1.057 -2.483 1074.7
0.2008 0.91353 0.0925 1.46422 -0.0121 2.028 -4.531 1838.7
0.3000 0.93300 0.0361 1.45771 -0.0140 3.513 -6.040 2284.1
0.4008 0.94800 -0.0386 1.45314 -0.0140 5.587 -6.990 2439.2
0.4999 0.95937 -0.0677 1.44989 -0.0127 8.556 -6.902 2475.0
0.6014 0.96871 -0.0931 1.44732 -0.0107 11.74 -6.839 2167.0
0.6995 0.97607 -0.1051 1.44509 -0.0084 15.72 -5.835 1808.5
0.8004 0.98238 -0.1060 1.44294 -0.0059 20.29 -4.278 1301.3
0.9000 0.98759 -0.0829 1.44110 -0.0032 25.27 -2.2901 698.7
1.0000 0.99195 1.43976 30.56

318.15K
0.0000 0.84269 1.48280 0.4888
0.0997 0.88185 0.1235 1.47066 -0.0077 0.9774 -1.883 1051.7
0.2008 0.90923 0.1087 1.46195 -0.0119 1.832 -3.424 1815.1
0.3000 0.92875 0.0532 1.45567 -0.0136 3.125 -4.508 2275.2
0.4008 0.94380 -0.0226 1.45121 -0.0136 4.865 -5.168 2425.4
0.4999 0.95522 -0.0552 1.44795 -0.0124 7.283 -5.037 2450.1
0.6014 0.96458 -0.0800 1.44529 -0.0105 9.834 -4.962 21443
0.6995 0.97197 -0.0924 1.44311 -0.0082 12.97 -4.186 1788.0
0.8004 0.97831 -0.0963 1.44109 -0.0057 16.51 -3.041 1285.4
0.9000 0.98356 -0.0784 1.43936 -0.0030 20.30 -1.618 687.9
1.0000 0.98794 1.43786 24.30

323.15 K
0.0000 0.83833 1.48017 0.4657
0.0997 0.87748 0.1372 1.46797 -0.0078 0.9115 -1.462 1054.8
0.2008 0.90492 0.1244 1.45962 -0.0117 1.667 -2.633 1808.9
0.3000 0.92449 0.0691 1.45367 -0.0132 2.780 -3.432 2259.4
0.4008 0.93959 -0.0071 1.44934 -0.0131 4.245 -3.898 2404.8
0.4999 0.95106 -0.0447 1.44595 -0.0121 6.233 -3.749 2421.9
0.6014 0.96045 -0.0675 1.44324 -0.0104 8.300 -3.674 2119.2
0.6995 0.96788 -0.0803 1.44103 -0.0082 10.81 -3.068 1767.3
0.8004 0.97424  -0.0863 1.43925 -0.0055 13.59 -2.204 1268.3
0.9000 0.97952 -0.0733 1.43769 -0.0027 16.55 -1.158 680.1
1.0000 0.98393 1.43597 19.62

328.15K
0.0000 0.83395 1.47757 0.4439
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PRILOG - Tabele

0.0997 0.87305 0.1600 1.46550 -0.0077 0.8524 -1.150 1059.7
0.2008 0.90061 0.1395 1.45728 -0.0116 1.525 -2.051 1806.5
0.3000 0.92023 0.0846 1.45154 -0.0130 2.490 -2.648 2247.0
0.4008 0.93537 0.0085 1.44720 -0.0129 3.738 -2.977 2389.6
0.4999 0.94690  -0.0327 1.44392 -0.0119 5.389 -2.828 2397.6
0.6014 0.95632  -0.0538 1.44123 -0.0102 7.086 -2.758 2097.6
0.6995 0.96377  -0.0650 1.43909 -0.0080 9.115 -2.281 1746.7
0.8004 0.97016  -0.0733 1.43736 -0.0054 11.35 -1.619 1255.5
0.9000 0.97548  -0.0665 1.43582 -0.0026 13.69 -0.8393 673.0
1.0000 0.97993 1.43406 16.09

333.15K
0.0000 0.82956 1.47489 0.4273
0.0997 0.86868 0.1710 1.46294 -0.0077 0.8014 -0.9209 1049.5
0.2008 0.89628 0.1557 1.45498 -0.0114 1.409 -1.622 1799.2
0.3000 0.91596 0.1012 1.44946 -0.0126 2.228 -2.100 2196.6
0.4008 0.93115 0.0263 1.44533 -0.0125 3.308 -2.330 2350.6
0.4999 0.94272  -0.0159 1.44197 -0.0116 4.678 -2.209 23445
0.6014 0.95218  -0.0381 1.43930 -0.0099 6.130 -2.109 2070.5
0.6995 0.95966  -0.0506 1.43718 -0.0078 7.772 -1.757 1713.1
0.8004 0.96609  -0.0627 1.43545 -0.0053 9.552 -1.282 1218.2
0.9000 0.97144  -0.0614 1.43396 -0.0025 11.43 -0.7034 644.4
1.0000 0.97592 1.43219 13.43

PPG 425 (1) + p-ksilen (2)

288.15 K
0.0000 0.86531 1.49770 0.6862
0.0500 0.88751 0.0275
0.1000 0.90566 0.0075 1.48429 -0.0086 1.578 -12.71 951.6
0.2003 0.93363 -0.1274 1.47452 -0.0135 3.556 -24.38 1756.4
0.3003 0.95346 -0.2050 1.46746 -0.0157 7.193 -34.34 2241.8
0.4001 0.96854 -0.3210 1.46250 -0.0158 13.29 -41.82 2466.4
0.4999 0.97999 -0.3428 1.45896 -0.0145 22.08 -46.61 2399.5
0.5998 0.98936 -0.4158 1.45662 -0.0120 35.37 -46.91 2216.9
0.6987 0.99668 -0.3878 1.45441 -0.0094 52.96 -42.78 1860.3
0.8010 1.00285 -0.3097 1.45240 -0.0064 76.74 -32.91 1361.6
0.9001 1.00774 -0.1672 1.45082 -0.0032 104.5 -18.61 740.7
1.0000 1.01191 1.44915 136.7

293.15K
0.0000 0.86097 1.49493 0.6515
0.0500 0.88317 0.0346
0.1000 0.90131 0.0211 1.48177 -0.0084 1.389 -8.793 856.5
0.2003 0.92932 -0.1081 1.47220 -0.0132 3.075 -16.67 1706.6
0.3003 0.94918 -0.1784 1.46528 -0.0153 5.967 -23.30 2172.4
0.4001 0.96433 -0.3004 1.46042 -0.0154 10.60 -28.18 2379.1
0.4999 0.97583 -0.3244 1.45692 -0.0142 17.42 -30.87 2357.8
0.5998 0.98520 -0.3858 1.45461 -0.0117 27.09 -30.24 2173.0
0.6987 0.99258 -0.3680 1.45243 -0.0092 39.57 -27.67 1823.3
0.8010 0.99882 -0.3053 1.45046 -0.0063 55.60 -21.39 1316.0
0.9001 1.00374 -0.1656 1.44890 -0.0031 74.49 -11.95 717.3
1.0000 1.00794 1.44727 95.95

298.15 K
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0.0000 0.85663 1.49221 0.6168
0.0500 0.87881 0.0421

0.1000 0.89696 0.0338 1.47936 -0.0082 1.314 -6.185 935.9
0.2003 0.92501 -0.0912 1.46989 -0.0129 2.722 -11.68 1702.4
0.3003 0.94487 -0.1516 1.46317 -0.0150 5.123 -16.16 2166.6
0.4001 0.96012 -0.2823 1.45838 -0.0151 8.836 -19.32 2369.3
0.4999 0.97167 -0.3094 1.45493 -0.0139 14.10 -20.92 2341.4
0.5998 0.98106 -0.3691 1.45264 -0.0120 21.27 -20.62 21455
0.6987 0.98848 -0.3547 1.45047 -0.0090 30.30 -18.40 1793.1
0.8010 0.99479 -0.3040 1.44851 -0.0062 41.67 -14.07 1292.6
0.9001 0.99975 -0.1741 1.44698 -0.0031 54.74 -7.820 701.1
1.0000 1.00394 1.44540 69.43

303.15 K
0.0000 0.85227 1.48939 0.5848
0.0500 0.87445 0.0488
0.1000 0.89261 0.0458 1.47680 -0.0080 1.208 -4.481 935.6
0.2003 0.92069 -0.0741 1.46757 -0.0126 2.418 -8.391 1688.7
0.3003 0.94060 -0.1321 1.46103 -0.0146 4.410 -11.50 2143.0
0.4001 0.95590 -0.2647 1.45635 -0.0147 7.402 -13.61 2341.7
0.4999 0.96751 -0.2942 1.45297 -0.0135 11.51 -14.59 2309.9
0.5998 0.97693 -0.3538 1.45068 -0.0117 16.94 -14.26 2109.3
0.6987 0.98438 -0.3405 1.44851 -0.0088 23.63 -12.62 1759.0
0.8010 0.99074 -0.2984 1.44659 -0.0061 31.91 -9.562 1266.1
0.9001 0.99572 -0.1689 1.44506 -0.0031 41.25 -5.279 685.3
1.0000 0.99995 1.44352 51.63

308.15 K
0.0000 0.84791 1.48658 0.5548
0.0500 0.87008 0.0566
0.1000 0.88824 0.0576 1.47427 -0.0078 1.115 -3.317 936.1
0.2003 0.91637 -0.0584 1.46527 -0.0123 2.162 -6.159 1677.0
0.3003 0.93632 -0.1113 1.45884 -0.0142 3.833 -8.366 21221
0.4001 0.95168 -0.2487 1.45427 -0.0143 6.270 -9.799 2314.2
0.4999 0.96334 -0.2820 1.45094 -0.0132 9.539 -10.40 2282.1
0.5998 0.97279 -0.3391 1.44870 -0.0114 13.74 -10.07 2078.3
0.6987 0.98028 -0.3299 1.44655 -0.0086 18.81 -8.842 1729.9
0.8010 0.98668 -0.2938 1.44465 -0.0059 24.97 -6.644 1243.6
0.9001 0.99169 -0.1623 1.44313 -0.0030 31.82 -3.640 672.0
1.0000 0.99595 1.44165 39.33

313.15 K
0.0000 0.84353 1.48391 0.5247
0.0500 0.86569 0.0640
0.1000 0.88387 0.0690 1.47187 -0.0076 1.039 -2.489 962.9
0.2003 0.91205 -0.0424 1.46305 -0.0120 1.951 -4.589 1683.5
0.3003 0.93209 -0.1051 1.45671 -0.0139 3.344 -6.200 2099.0
0.4001 0.94746 -0.2316 1.45220 -0.0140 5.331 -7.210 2278.4
0.4999 0.95916 -0.2669 1.44885 -0.0130 7.956 -7.582 2246.8
0.5998 0.96866 -0.3275 1.44668 -0.0112 11.25 -7.288 2043.0
0.6987 0.97618 -0.3172 1.44456 -0.0085 15.16 -6.348 1699.3
0.8010 0.98262 -0.2891 1.44270 -0.0058 19.85 -4.731 1221.1
0.9001 0.98761 -0.1401 1.44120 -0.0030 24.98 -2.578 658.9
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1.0000 0.99195 1.43976 30.56

318.15 K
0.0000 0.83914 1.48126 0.5001
0.0500 0.86130 0.0711
0.1000 0.87950 0.0797 1.46938 -0.0075 0.9605 -1.920 946.0
0.2003 0.90771 -0.0273 1.46070 -0.0119 1.764 -3.503 1667.2
0.3003 0.92791 -0.1113 1.45442 -0.0138 2.976 -4.672 2094.8
0.4001 0.94323 -0.2153 1.44997 -0.0139 4.655 -5.368 22745
0.4999 0.95499 -0.2536 1.44678 -0.0128 6.812 -5.587 2232.3
0.5998 0.96453 -0.3189 1.44463 -0.0111 9.440 -5.337 2025.7
0.6987 0.97207 -0.3052 1.44255 -0.0084 12.52 -4.607 1682.1
0.8010 0.97855 -0.2806 1.44074 -0.0058 16.16 -3.402 1207.4
0.9001 0.98358 -0.1405 1.43929 -0.0029 20.08 -1.843 649.9
1.0000 0.98794 1.43786 24.30

323.15K
0.0000 0.83474 1.47853 0.4753
0.0500 0.85689 0.0780
0.1000 0.87512 0.0896 1.46694 -0.0073 0.8959 -1.494 953.7
0.2003 0.90338 -0.0127 1.45838 -0.0116 1.607 -2.703 1666.3
0.3003 0.92357 -0.0825 1.45225 -0.0135 2.653 -3.571 2086.7
0.4001 0.93899 -0.1989 1.44786 -0.0136 4.070 -4.065 2260.3
0.4999 0.95081 -0.2406 1.44470 -0.0126 5.834 -4.212 2211.8
0.5998 0.96040 -0.3131 1.44258 -0.0109 7.979 -3.979 2004.7
0.6987 0.96796 -0.2924 1.44057 -0.0082 10.45 -3.406 1663.6
0.8010 0.97449 -0.2760 1.43880 -0.0056 13.32 -2.492 11935
0.9001 0.97952 -0.1273 1.43735 -0.0029 16.37 -1.339 641.9
1.0000 0.98393 1.43597 19.62

328.15 K
0.0000 0.83032 1.47608 0.4521
0.0500 0.85248 0.0847
0.1000 0.87072 0.0999 1.46451 -0.0074 0.8376 -1.178 961.7
0.2003 0.89904 0.0014 1.45600 -0.0117 1.472 -2.113 1668.8
0.3003 0.91929 -0.0683 1.45017 -0.0133 2.383 -2.766 2082.7
0.4001 0.93475 -0.1826 1.44596 -0.0133 3.589 -3.120 2249.8
0.4999 0.94662 -0.2264 1.44254 -0.0125 5.068 -3.202 2199.7
0.5998 0.95625 -0.2961 1.44046 -0.0104 6.829 -3.003 1989.5
0.6987 0.96384 -0.2777 1.43872 -0.0080 8.825 -2.553 1648.1
0.8010 0.97042 -0.2696 1.43684 -0.0056 11.12 -1.856 1180.7
0.9001 0.97546 -0.1120 1.43537 -0.0029 13.54 -0.993 633.9
1.0000 0.97993 1.43406 16.09

333.15K
0.0000 0.82588 1.47328 0.4342
0.0500 0.84805 0.0901
0.1000 0.86632 0.1095 1.46203 -0.0071 0.7606 -0.973 859.4
0.2003 0.89468 0.0159 1.45383 -0.0112 1.364 -1.673 1673.1
0.3003 0.91495 -0.0422 1.44796 -0.0130 2.155 -2.182 2064.1
0.4001 0.93050 -0.1650 1.44378 -0.0131 3.190 -2.443 22244
0.4999 0.94242 -0.2107 1.44065 -0.0121 4.451 -2.479 2179.4
0.5998 0.95207 -0.2743 1.43869 -0.0104 5.920 -2.309 1968.6
0.6987 0.95971 -0.2603 1.43673 -0.0078 7.562 -1.952 1628.2
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0.8010 0.96635 -0.2620 1.43493 -0.0054 9.437 -1.406 1166.5
0.9001 0.97141 -0.1053 1.43354 -0.0028 11.37 -0.760 622.8
1.0000 0.97592 1.43219 13.43
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Tabela P8 Parametri A, odgovarajuca srednja kvadratna odstupanja o za binarne smese PPG
425 (1) + toluen (2), PPG 425 (1) + o-ksilen (2), PPG 425 (1) + m-ksilen(2), PPG 425 (1) + p-
ksilen (2), na temperaturama T = (293.15 - 333.15) K i na atmosferskom pritisku

Velidina T/IK Ao A A, As Aq c
PPG 425 (1) + toluen (2)

VE/10°6 m3-mol? 288.15 -2.0875 0.8806 0.3911 -0.9315 - 0.0055
293.15 -2.0114 0.7824 0.5517 -0.5548 - 0.0077
298.15 -1.9924 0.7103 0.7672 -0.2379 - 0.0095
303.15 -1.9681 0.6451 1.0206 0.0748 - 0.0119
308.15 -1.9499 0.5952 1.1628 0.2406 - 0.0136
313.15 -1.9024 0.5967 0.8984 -0.1392 - 0.0127
318.15 -1.8851 0.5773 0.9971 -0.1044 - 0.0126
323.15 -1.8732 0.5573 1.0924 -0.0528 - 0.0118
328.15 -1.8825 0.5466 1.4934 0.3317 - 0.0112
333.15 -1.8494 0.5699 1.2729 -0.0395 - 0.0082

Anp 288.15 -0.0604 0.0425 -0.0245 - - 0.0002
293.15 -0.0589 0.0412 -0.0263 - - 0.0001
298.15 -0.0576 0.0404 -0.0261 - - 0.0002
303.15 -0.0563 0.0389 -0.0238 - - 0.0001
308.15 -0.0549 0.0372 -0.0254 - - 0.0001
313.15 -0.0532 0.0360 -0.0269 - - 0.0001
318.15 -0.0519 0.0346 -0.0265 - - 0.0001
323.15 -0.0512 0.0352 -0.0231 - - 0.0001
328.15 -0.0500 0.0347 -0.0211 - - 0.0001
333.15 -0.0480 0.0333 -0.0220 - - 0.0001

An/mPas:s 288.15 -169.62 -16.94 30.24 - - 0.4184
293.15 -112.4 -7.892 18.52 - - 0.3373
298.15 -75.26 -0.6691 12.89 - - 0.2402
303.15 -51.83 3.018 9.104 - - 0.1648
308.15 -36.63 3.986 6.834 - - 0.1187
313.15 -26.33 4411 5.292 - - 0.0900
318.15 -19.10 4.417 3.485 - - 0.0723
323.15 -14.17 3.962 2.586 - - 0.0576
328.15 -10.66 3.458 1.745 - - 0.0502
333.15 -8.214 3.143 1.690 - - 0.0509

AG8/kJ-kmol? 288.15 12074.1 -3524.6 885.6 - - 17.4
293.15 11768.5 -3561.7 704.3 - - 25.4
298.15 11571.4 -3654.8 860.5 - - 13.4
303.15 11387.0 -3646.5 926.3 - - 10.2
308.15 11211.9 -3700.7 1041.0 - - 10.2
313.15 11046.6 -3810.7 1351.8 - - 10.2
318.15 10952.6 -3803.2 1159.6 - - 3.8
323.15 10844.2 -3834.8 1274.8 - - 8.5
328.15 10729.7 -3946.1 1411.8 - - 11.5
333.15 10557.9 -3973.1 1782.7 - - 22.4

PPG 425 (1) + o-ksilen (2)

VE/10% m3mol*! 288.15 -1.2760 -0.4802 3.9108 1.2027 0.0059
293.15 -1.1902 -0.5176 4.0920 1.2078 - 0.0065
298.15 -1.1060 -0.5481 4.1458 1.2063 0.0069
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30315  -1.0228  -05813 41902  1.1849 - 0.0073
308.15  -1.0254  -0.6589  4.6272  1.7929 - 0.0073
31315  -0.8789  -05663  4.3774  0.6039 - 0.0089
31815  -0.8256  -0.7595 45930  1.5566 - 0.0157
32315  -0.7529  -0.7077 45694  1.2474 - 0.0151
32815  -0.6525  -0.6264  4.5689  0.5800 - 0.0113
33315  -05749  -0.7277 47188  1.3227 - 0.0164

Anp 28815  -0.0631 00382  -0.0345 00114 - 0.0003
29315  -0.0631 00358  -0.0261  0.0220 - 0.0003
298.15  -0.0620 00345  -0.0268  0.0239 - 0.0003
30315  -0.0608 00346  -0.0277  0.0215 - 0.0003
308.15  -0.0605 00333  -00248  0.0224 - 0.0003
31315  -0.0596 00326  -00232  0.0233 - 0.0003
31815  -0.0585 00336  -0.0248  0.0182 - 0.0002
32315  -0.0583 00330  -0.0237  0.0189 - 0.0002
32815  -0.0573 0033  -0.0236  0.0166 - 0.0002
33315  -0.0563 00300  -0.0233  0.0238 - 0.0002

An/mPas-s 288.15 -155.8 4122 24.78 - - 0.3472
293.15 -103.1 1.318 18.24 - - 0.2394
298.15 -68.47 5.900 11.93 - - 0.1816
303.15 -47.10 6.829 8.431 - - 0.1534
308.15 -33.18 6.259 5.595 - - 0.1147
313.15 -23.81 5.498 3.665 - - 0.0788
318.15 -17.24 4.871 2.277 - - 0.6691
323.15 -12.69 4.277 1.402 - - 0.0375
328.15 -0.482 3.690 0.9026 - - 0.0280
333.15 -7.120 3.247 0.5318 - - 0.0221

AG'E/kJ-kmol ™t 288.15 114249  -3022.1 -75.5 - - 24.9
29315 109263  -2899.1 126.5 - - 32.1
298.15 107780  -3036.2 128.2 - - 215
30315 105194  -3005.0 154.7 - - 19.1
308.15 102911  -3016.3 222.3 - - 16.8
31315  10034.6  -3001.6 406.3 - - 13.2
31815  9923.7 -3055.6 371.9 - - 15.7
32315 97653 -3082.1 464.3 - - 135
32815  9623.1 -3130.7 582.0 - - 11.7
33315 94918 -3181.2 801.1 - - 8.0

PPG 425 (1) + m-ksilen (2)

VE/10°° m3-mol - 28815  -0.5962  -0.4439  0.2843  -1.1982 - 0.0050
29315  -04913  -0.5881 02176  -0.9257 - 0.0104
29815  -0.4284  -0.6350  0.2949  -0.8414 - 0.0105
30315  -0.3722  -0.6520 04561  -0.7665 - 0.0084
308.15  -0.3280  -0.6372  0.5763  -0.9974 - 0.0064
31315  -02711  -0.6657  0.6438  -1.0341 - 0.0060
31815  -0.2211  -0.6565  0.7384  -1.1664 - 0.0048
32315  -0.1789  -0.6366  0.8324  -1.2878 - 0.0041
32815  -0.1310  -0.1310  -0.1310  -0.1310 - 0.0046
33315  -0.0638  -0.6103  1.0431  -1.5585 - 0.0043

Anp 288.15  -0.0554 0.0366  -0.0169  -0.0113 - 0.0009
29315  -0.0547 00377  -0.0153  -0.0110 - 0.0008
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298.15 -0.0537 0.0390 -0.0155  -0.0150 - 0.0008
303.15 -0.0528 0.0357 -0.0157  -0.0088 - 0.0008
308.15 -0.0519 0.0384 -0.0153  -0.0160 - 0.0008
313.15 -0.0508 0.0351 -0.0148  -0.0073 - 0.0007
318.15 -0.0496 0.0317 -0.0152 0.0013 - 0.0008
323.15 -0.0482 0.0283 -0.0157 0.0113 - 0.0007
328.15 -0.0476 0.0275 -0.0154 0.0127 - 0.0007
333.15 -0.0462 0.0253 -0.0167 0.0172 - 0.0007
AnlmPas-s 288.15 -179.0 -38.30 20.74 10.71 - 0.5770
293.15 -119.0 -19.95 15.21 6.544 - 0.4225
298.15 -80.24 -8.670 10.11 2.749 - 0.3065
303.15 -55.84 -3.240 7.194 1.421 - 0.2373
308.15 -39.67 -0.4275 5.172 1.047 - 0.1834
313.15 -28.93 1.343 3.821 -0.0812 - 0.1489
318.15 -21.12 1.982 2.536 -0.1316 - 0.1115
323.15 -15.81 2.246 1.915 -0.1565 - 0.0925
328.15 -11.98 2.229 1.411 -0.0703 - 0.0760
333.15 -9.256 2.252 0.4218 -1.232 - 0.0492
AG"8/kJ-kmol? 288.15 10697.4 -2542.8 -273.7 - - 313
293.15 10321.4 -2399.2 -343.1 - - 335
298.15 10241.0 -2581.4 -260.6 - - 28.3
303.15 10024.7 -2564.2 11.3 - - 27.8
308.15 9890.0 -2664.9 -87.7 - - 24.7
313.15 9702.8 -2783.2 273.6 - - 21.4
318.15 9607.7 -2724.4 228.3 - - 21.9
323.15 9507.8 -2784.9 287.9 - - 20.2
328.15 94225 -2839.7 383.6 - - 18.8
333.15 9269.2 -2914.8 299.5 - - 13.0
PPG 425 (1) + p-ksilen (2)
VE/108 m3.mol*! 288.15 -1.0341 0.1715 -0.6304  -3.5982 - 0.0112
293.15 -0.9985 0.1287 -0.5625  -3.6314 - 0.0111
298.15 -0.9648 0.067 -0.5187  -3.6516 - 0.0116
303.15 -0.9371 0.0609 -0.4381  -3.7342 - 0.0103
308.15 -0.9005 0.0141 -0.3752  -3.7472 - 0.0109
313.15 -0.8577 -0.0343 -0.3248  -3.7583 - 0.0114
318.15 -0.8196 -0.1301 -0.2223  -3.5913 - 1.9034
323.15 -0.7895 -0.1097 -0.1728  -3.7372 - 0.0133
328.15 -0.753 -0.1468 -0.1115  -3.7199 - 0.0137
333.15 -0.7141 -0.1732 -0.0518  -3.7063 - 0.0147
Anp 288.15 -0.0577 0.0375 -0.0124 - - 0.0001
293.15 -0.0563 0.0365 -0.0122 - - 0.0001
298.15 -0.0556 0.0350 -0.0115 - - 0.0001
303.15 -0.0540 0.0339 -0.0120 - - 0.0001
308.15 -0.0528 0.0332 -0.0115 - - 0.0001
313.15 -0.0515 0.0320 -0.0114 - - 0.0001
318.15 -0.0513 0.0320 -0.0105 - - 0.0001
323.15 -0.0504 0.0309 -0.0095 - - 0.0001
328.15 -0.0493 0.0305 -0.0099 - - 0.0001
333.15 -0.0482 0.0301 -0.0102 - - 0.0001
AnlmPas-s 288.15 -186.5 -45.69 19.60 - - 0.3017
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293.15 -122.9 -24.87 10.51 - - 0.1676
298.15 -83.60 -12.82 8.455 - - 0.0562
303.15 -58.36 -6.447 6.080 - - 0.0333
308.15 -41.61 -2.696 4.416 - - 0.1093
313.15 -30.34 -0.7823 3.300 - - 0.0073
318.15 -22.44 0.3965 2.342 - - 0.0812
323.15 -16.84 1.014 1.696 - - 0.0046
328.15 -12.86 1.322 1.324 - - 0.0035
333.15 -9.915 1.410 1.410 - - 0.0141
AG"E/kJ-kmol? 288.15 9720.0 -2043.4 -140.3 - - 30.7
293.15 9516.2 -1834.1 -612.2 - - 40.2
298.15 9362.2 -2099.1 18.0 - - 224
303.15 9231.1 -2164.1 38.1 - - 20.7
308.15 9123.9 -2222.7 38.2 - - 18.2
313.15 8999.1 -2332.4 142.7 - - 9.9
318.15 8917.5 -2360.9 215.1 - - 15.6
323.15 8839.3 -2434.9 314.2 - - 144
328.15 8785.8 -2519.3 377.8 - - 13.0
333.15 8763.2 -2406.5 -204.5 - - 375
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Table P9 Dopunske molarne veli¢ine aktivacije viskoznog toka: dopunska Gibsova energija (AG™®),
entropija (ASF) i entalpija (AH'E); TASE entropijski doprinos AG™, na 298.15 K

T/IK AG™E/ ASTE/ TAS®/ AHTE/ Vmy/Vm,@
kJ kmol* kJ kmol* K1 kJ kmol* kJ kmol?
PPG425 + toluen

288.15 2682.43 -6.93 -2030.39 595.87 3.96
293.15 2711.05 -7.08 -2109.43 652.04
298.15 2738.15 -7.54 -2285.45 601.62
303.15 2761.65 -8.32 -2563.18 452.70
308.15 2802.98 -9.41 -2947.34 198.47
313.15 2846.75 -10.82 -3442.65 -144.36
318.15 2892.85 -12.54 -4053.85 -595.90
323.15 2942.13 -14.58 -4785.66 -1161.00
328.15 3018.53 -16.94 -5642.80 -1843.53
333.15 2639.48 -7.09 -2043.60 -2624.27

PPG425 + o-ksilen
288.15 2372.95 -10.66 -3072.86 -699.91 3.49
293.15 2405.77 -11.35 -3329.11 -923.34
298.15 2441.32 -12.27 -3659.37 -1218.05
303.15 2480.92 -13.41 -4067.01 -1586.09
308.15 2508.65 -14.78 -4555.41 -2046.76
313.15 2572.77 -16.37 -5127.94 -2555.16
318.15 2629.85 -18.19 -5787.97 -3158.12
323.15 2694.50 -20.23 -6538.89 -3844.39
328.15 2731.57 -22.50 -7384.06 -4652.49
333.15 2856.22 -24.99 -8326.86 -5470.64

PPG425 + m-ksilen
288.15 2317.30 -10.07 -2901.31 -584.01 3.43
293.15 2355.63 -11.44 -3352.36 -996.73
298.15 2376.95 -12.83 -3826.02 -1449.07
303.15 2401.93 -14.26 -4322.75 -1920.83
308.15 2425.70 -15.72 -4842.99 -2417.29
313.15 2472.50 -17.20 -5387.20 -2914.70
318.15 2506.18 -18.72 -5955.81 -3449.64
323.15 2560.25 -20.27 -6549.30 -3989.05
328.15 2580.35 -21.84 -7168.09 -4587.74
333.15 2674.35 -23.45 -7812.65 -5138.30

PPG425 + p-ksilen
288.15 2190.80 -8.75 -2522.70 -331.90 341
293.15 2196.45 -9.80 -2873.96 -677.51
298.15 2209.83 -10.88 -3244.65 -1034.82
303.15 2229.38 -11.99 -3635.22 -1405.85
308.15 2249.78 -13.13 -4046.13 -1796.36
313.15 2280.98 -14.30 -4477.83 -2196.85
318.15 2307.78 -15.50 -4930.75 -2622.98
323.15 2340.55 -16.73 -5405.36 -3064.81
328.15 2379.05 -17.99 -5902.11 -3523.06
333.15 2430.00 -19.27 -6421.43 -3991.43
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Table P10 Rezultati predskazivanja i korelisanja viskoznosti za ispitivane binarne sisteme, na
temperaturama (288.15 - 333.15) K i atmosferskom pritisku

Prediktivni modeli Korelativni modeli
TIK UNIFAC- ASOG- McAlister -3 McAlister - 4
VISCO VISCO
PDax/% PDpax/% PDax/% PDax/%
PPG 425 (1) + toluen (2)

288.15 14.93 14.70 0.12 0.08
293.15 14.88 16.48 0.12 0.15
298.15 15.09 17.94 0.13 0.15
303.15 15.24 19.28 0.16 0.12
308.15 15.32 20.69 0.16 0.14
313.15 15.38 21.96 0.19 0.14
318.15 15.45 23.32 0.20 0.06
323.15 15.54 24.58 0.23 0.14
328.15 15.54 25.90 0.25 0.18
333.15 15.42 27.17 0.34 0.24

PPG 425 (1) + o-ksilen (2)
288.15 16.28 18.29 0.19 0.15
293.15 16.12 20.77 0.21 0.15
298.15 16.37 22.63 0.24 0.17
303.15 16.41 24.77 0.24 0.17
308.15 16.43 26.96 0.24 0.16
313.15 16.33 29.27 0.25 0.15
318.15 16.42 31.15 0.26 0.15
323.15 16.41 33.10 0.26 0.13
328.15 16.38 34.97 0.28 0.11
333.15 16.40 36.71 0.32 0.10

PPG 425 (1) + m-ksilen (2)
288.15 14.17 24.54 0.50 0.41
293.15 14.12 21.10 0.59 0.48
298.15 14.45 22.80 0.64 0.51
303.15 14.58 24.73 0.74 0.57
308.15 14.70 26.61 0.86 0.62
313.15 14.77 28.50 0.96 0.59
318.15 14.94 30.24 1.02 0.67
323.15 15.03 31.92 1.16 0.71
328.15 15.12 33.52 1.38 0.74
333.15 14.97 35.72 0.90 0.54

PPG 425 (1) + p-ksilen (2)
288.15 12.73 21.12 0.14 0.08
293.15 12.84 23.23 0.09 0.07
298.15 13.11 25.05 0.10 0.05
303.15 13.25 26.99 0.11 0.06
308.15 13.38 28.88 0.12 0.06
313.15 13.44 30.79 0.13 0.04
318.15 13.61 32.50 0.14 0.05
323.15 13.71 34.19 0.16 0.05
328.15 13.81 35.78 0.17 0.05
333.18 13.80 37.53 0.19 0.07
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Tabla P11 Gustina p, indeks refrakcije np, viskoznost #, dopunska molarna zapremina VE, promena
indeksa refrakcije Anp, promena viskoznosti A, dopunska Gibsova energija aktivacije viskoznog toka
AG’E za Cetiri binarne smese PPG 2000 (1) + toluen (2), PPG 2000 (1) + o-ksilen (2), PPG 2000 (1) +
m-ksilen(2), PPG 2000 (1) + p-ksilen (2), na temperaturama T = (293.15 - 323.15) K i na
atmosferskom pritisku (0.1 MPa)

3
X1 klo p_/s 10-5VE/ Np Anp IZ/ AI’]/ AGE/
g-m m3mol-L mPa-s mPa:-s Jmol-t
PPG 2000 (1) + benzen (2)
288.15 K
0.0000 0.884288 - 1.50348 - 0.7018 - -
0.1003 0.974775 -0.7645 1.47142 -0.0269 60.41 1.371 11057.501
0.1997 0.991057 -1.1810 1.45887 -0.0344 150.3 33.48 12138.442
0.3003 0.997852 -1.4847 1.45553 -0.0326 246.3 70.96 11772.958
0.4005 1.001454 -1.6814 1.45458 -0.0285 343.8 110.1 10819.882
0.4899 1.003367 -1.6909 1.45442 -0.0241 418.9 133.1 9624.410
0.5958 1.004680 -1.3837 1.45347 -0.0196 489.4 142.1 7934.866
0.6993 1.005342 -0.7174 1.45329 -0.0145 533.2 125.7 6061.078
0.7958 1.005709 0.0684 1.45276 -0.0101 561.9 98.36 4205.841
0.9000 1.006186 0.6217 1.45342 -0.0041 574.5 50.29 2084.029
1.0000 1.007138 - 1.45244 - 582.3 - -
293.15 K
0.0000 0.878959 - 1.50024 - 0.6553 - -
0.1003 0.970415 -0.7668 1.46904 -0.0262 48.03 5.866 10920.572
0.1997 0.986956 -1.2042 1.45690 -0.0334 114.5 31.16 11981.544
0.3003 0.993865 -1.5278 1.45362 -0.0317 182.6 57.68 11610.147
0.4005 0.997520 -1.7347 1.45270 -0.0277 250.8 84.44 10667.816
0.4899 0.999455 -1.7433 1.45253 -0.0234 302.7 99.34 9488.019
0.5958 1.000783 -1.4280 1.45160 -0.0191 350.6 103.4 7818.663
0.6993 1.001455 -0.7504 1.45143 -0.0141 380.4 90.41 5971.227
0.7958 1.001831 0.0441 1.45090 -0.0098 398.3 68.35 4132.428
0.9000 1.002315 0.6058 1.45164 -0.0039 408.7 35.54 2052.045
1.0000 1.003264 0.0000 1.45059 - 414.5 - -
298.15 K
0.0000 0.873619 - 1.49693 - 0.6151 - -
0.1003 0.966084 -0.7741 1.46671 -0.0254 39.11 8.005 10811.858
0.1997 0.982863 -1.2231 1.45494 -0.0324 89.22 27.89 11841.897
0.3003 0.989878 -1.5574 145171 -0.0307 139.2 47.27 11471.091
0.4005 0.993588 -1.7717 1.45081 -0.0268 188.3 65.96 10536.099
0.4899 0.995550 -1.7796 1.45064 -0.0227 225.4 75.82 9370.416
0.5958 0.996897 -1.4575 1.44974 -0.0185 259.2 77.47 7719.552
0.6993 0.997584 -0.7724 1.44957 -0.0137 280.1 66.91 5893.991
0.7958 0.997969 0.0327 1.44903 -0.0096 292.7 50.17 4077.963
0.9000 0.998461 0.6030 1.44962 -0.0039 300.2 25.95 2024.701
1.0000 0.999415 0.0000 1.44874 - 304.6 - -
303.15K
0.0000 0.868266 - 1.49340 - 0.5770 -
0.1003 0.961776 -0.7888 1.46442 -0.0243 32.33 8.808 10726.423
0.1997 0.978782 -1.2466 1.45297 -0.0311 70.99 24,73 11732.429
0.3003 0.985894 -1.5872 1.44980 -0.0296 108.5 39.23 11359.558
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0.4005 0.989656 -1.8040 1.44892 -0.0259 144.7 52.54 10429.020
0.4899 0.991648 -1.8137 1.44875 -0.0219 171.7 59.09 9271.724
0.5958 0.993016 -1.4849 1.44789 -0.0178 196.3 59.47 7637.763
0.6993 0.993713 -0.7841 1.44772 -0.0132 211.3 50.77 5829.693
0.7958 0.994105 0.0377 1.44719 -0.0092 220.4 37.78 4032.653
0.9000 0.994605 0.6193 1.44774 -0.0038 226.0 19.47 2002.790
1.0000 0.995574 - 1.44690 - 229.3 - -
308.15 K
0.0000 0.862898 - 1.49004 - 0.5414 - -
0.1003 0.957478 -0.8078 1.46201 -0.0235 27.29 9.083 10679.209
0.1997 0.974712 -1.2768 1.45099 -0.0301 57.54 21.84 11647.906
0.3003 0.981918 -1.6226 1.44791 -0.0286 86.32 32.89 11272.316
0.4005 0.985728 -1.8402 1.44705 -0.0250 113.6 42.54 10343.532
0.4899 0.987742 -1.8421 1.44688 -0.0211 133.6 46.82 9189.992
0.5958 0.989135 -1.5113 1.44602 -0.0172 152.1 46.64 7572.426
0.6993 0.989847 -0.8011 1.44586 -0.0127 163.2 39.38 5779.274
0.7958 0.990252 0.0255 1.44535 -0.0089 169.8 29.17 3995.511
0.9000 0.990763 0.6122 1.44592 -0.0036 174.2 15.08 1986.745
1.0000 0.991735 - 1.44507 - 176.6 - -
313.15K
0.0000 0.85751 - 1.48677 - 0.5054 - -
0.1003 0.95319 -0.8321 1.45969 -0.0227 23.13 8.743 10641.749
0.1997 0.97065 -1.3149 1.44897 -0.0291 47.35 19.20 11593.426
0.3003 0.97795 -1.6667 1.44600 -0.0277 69.88 27.82 11214.304
0.4005 0.98181 -1.8840 1.44517 -0.0242 90.89 34.96 10284.999
0.4899 0.98380 -1.8385 1.44500 -0.0204 106.2 37.84 9136.305
0.5958 0.98525 -1.5380 1.44417 -0.0167 120.1 37.10 7522.834
0.6993 0.98598 -0.8163 1.44402 -0.0123 128.4 31.14 5737.934
0.7958 0.98639 0.0245 1.44350 -0.0086 133.7 23.00 3970.938
0.9000 0.98691 0.6196 1.44409 -0.0035 137.0 11.89 1973.552
1.0000 0.98790 - 1.44324 - 138.9 - -
318.15 K
0.0000 0.85211 - 1.48351 - 0.4767 - -
0.1003 0.94890 -0.8579 1.45738 -0.0219 19.91 8.337 10609.360
0.1997 0.96660 -1.3582 1.44701 -0.0281 39.58 17.01 11541.745
0.3003 0.97400 -1.7187 1.44411 -0.0268 57.56 23.86 11161.824
0.4005 0.97790 -1.9367 1.44329 -0.0234 74.00 29.21 10231.098
0.4899 0.97996 -1.9341 1.44313 -0.0198 85.72 31.04 9080.524
0.5958 0.98139 -1.5779 1.44231 -0.0161 96.34 29.94 7471.784
0.6993 0.98213 -0.8432 1.44216 -0.0119 102.8 24.90 5699.063
0.7958 0.98255 0.0104 1.44167 -0.0084 106.8 18.28 3940.507
0.9000 0.98308 0.6169 1.44213 -0.0035 109.5 9.400 1958.855
1.0000 0.98406 - 1.44143 - 1111 - -
323.15K
0.0000 0.84668 - 1.48021 - 0.4466 - -
0.1003 0.94461 -0.8855 1.45513 -0.0210 17.35 7.888 10615.294
0.1997 0.96256 -1.4060 1.44513 -0.0270 33.38 14.97 11511.853
0.3003 0.97006 -1.7779 1.44220 -0.0258 48.01 20.56 11134.773
0.4005 0.97400 -1.9981 1.44144 -0.0225 60.96 24.50 10194.586
0.4899 0.97608 -1.9752 1.44127 -0.0190 70.14 25.64 9042.269
0.5958 0.97753 -1.6214 1.44048 -0.0155 78.56 24.53 7439.882
0.6993 0.97828 -0.8762 1.44032 -0.0115 83.50 20.17 5668.729
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07958  0.97872 -0.0125 1.43982  -0.0081 86.66 14.66 3917.004
0.9000  0.97925 0.6035 1.44021  -0.0035 88.92 7.501 1946.554
1.0000  0.98024 - 1.43960 - 90.37 - -

PPG 2000 (1) + toluen (2)

288.15 K
0.0000  0.87150 - 1.49921 - 0.6284 - -
0.1001  0.96596 -0.8597 1.47188  -0.0227 41.182 -17.4992 10122.466
02002  0.98575 -1.1911 1.46093  -0.0290 110.01 -6.8985 11321.419
0.2998  0.99400 -1.2995 145726 -0.0280 205.84 31.5181 11279.965
04003  0.99863 -1.3156 1.45576  -0.0248 297.27 64.0803 10405.925
05001  1.00143 -1.2483 1.45460  -0.0213 375.25 84.9932 9103.779
0.6000  1.00312 -1.0480 1.45348  -0.0183 431.00 88.6268 7495.372
0.6869  1.00457 -0.7010 1.45265  -0.0139 487.02 80.7781 6053.009
07985  1.00546 -0.2703 1.45307  -0.0090 522.06 59.5694 3945.019
0.9000  1.00625 0.1538 1.45403  -0.0031 553.21 29.0566 1978.591
1.0000  1.00714 - 1.45244 - 582.32 - -

293.15 K
0.0000  0.86684 - 1.49631 - 0.5926 - -
0001  0.96179 -0.8671 1.46970  -0.0220 33.659 -8.2376 10015.889
02002  0.98170 -1.1989 1.45892  -0.0283 85.437 2.1123 11179.673
02998  0.99001 -1.3088 1.45535  -0.0273 165.58 41.4066 11291.620
04003  0.99469 -1.3294 1.45384  -0.0242 227.40 61.3443 10348.972
05001  0.99751 -1.2685 145271  -0.0208 283.11 76.4534 9059.270
0.6000  0.99923 -1.0785 145160  -0.0178 320.23 76.4868 7454.427
0.6869  1.00069 -0.7310 1.44956  -0.0149 349.98 60.7977 5965.603
07985  1.00158 -0.2875 145121  -0.0088 364.27 35.0667 3826.175
0.9000  1.00239 0.1275 1.44738  -0.0078 380.56 7.4890 1860.930
1.0000  1.00326 - 1.45059 - 414.46 - -

298.15 K
0.0000  0.86218 - 1.49338 - 0.5698 - -
0.1000  0.95763 -0.8734 1.46737  -0.0216 28.203 -2.7110 9909.994
02001  0.97766 -1.2006 1.45693  -0.0276 68.562 7.2126 11053.095
03001  0.98604 -1.3089 1.45343  -0.0266 12754 36.1808 11131.813
03995  0.99076 -1.3343 145194  -0.0236 172.92 50.7860 10208.394
05002  0.99362 -1.2818 1.45083  -0.0203 212.41 60.4548 8930.119
05993  0.99535 -1.0940 1.44974  -0.0174 238.78 59.5844 7349.468
0.7004  0.99683 -0.7492 1.44760  -0.0147 259.43 46.8460 5878.797
07996  0.99772 -0.2962 1.44935  -0.0086 269.57 27.5843 3773.475
09010  0.99853 0.1327 1.44553  -0.0077 281.74 7.5208 1843.713
1.0000  0.99942 - 1.44874 - 304.62 - -

303.15 K
0.0000  0.85751 - 1.49042 - 0.5410 - -
0.1000  0.95347 -0.8817 1.46517  -0.0209 23.888 0.5139 9844.586
0.2001  0.97364 -1.2065 1.45495  -0.0268 55.669 9.3931 10958.682
03001  0.98207 -1.3091 145151  -0.0259 100.34 31.4826 11017.623
03995  0.98682 -1.3287 1.45004  -0.0230 134.42 42.4139 10107.540
05002  0.98970 -1.2744 1.44895  -0.0198 163.02 48.5678 8834.287
05993  0.99146 -1.0958 1.44788  -0.0170 182.19 47.2327 7271.123
07004  0.99296 -0.7482 1.44709  -0.0130 196.84 36.7644 5812.771
07996  0.99387 -0.3005 1.44750  -0.0084 204.22 22.0205 3733.931
09010  0.99469 0.1289 1.44834  -0.0029 212.92 6.4693 1825.397
1.0000  0.99557 - 1.44690 - 229.33 - -
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308.15K
0.0000 0.85283 - 1.48751 - 0.5140 - -
0.1000 0.94932 -0.8934 1.46287 -0.0204 20.495 2.4046 9797.015
0.2001 0.96962 -1.2179 1.45297 -0.0261 45916 10.1964 10882.173
0.3001 0.97811 -1.3190 1.44960 -0.0252 80.434 27.3318 10922.751
0.3995 0.98291 -1.3405 1.44813 -0.0224 106.20 35.2777 10014.749
0.5002 0.98582 -1.2885 1.44708 -0.0193 127.77 39.5632 8753.990
0.5993 0.98759 -1.1022 1.44601 -0.0166 142.03 38.0516 7205.384
0.7004 0.98910 -0.7574 1.44395 -0.0140 152.71 29.3903 5757.638
0.7996 0.99001 -0.2988 1.44565 -0.0082 158.21 17.8599 3701.339
0.9010 0.99084 0.1374 1.44197 -0.0073 164.52 5.4967 1809.618
1.0000 0.99174 - 1.44507 - 176.63 - -

313.15K
0.0000 0.84815 - 1.48461 - 0.4854 - -
0.1000 0.94518 -0.9083 1.46069 -0.0198 17.624 3.3238 9757.248
0.2001 0.96562 -1.2375 1.45100 -0.0254 38.349 10.1925 10831.570
0.3001 0.97417 -1.3372 1.44767 -0.0246 65.533 23.7140 10855.858
0.3995 0.97899 -1.3544 1.44624 -0.0218 85.592 29.7644 9953.077
0.5002 0.98192 -1.2980 1.44522 -0.0188 102.02 32.6147 8695.454
0.5993 0.98371 -1.1144 1.44417 -0.0161 112.88 31.0690 7157.561
0.7004 0.98524 -0.7647 1.44228 -0.0135 120.85 23.8411 5716.889
0.7996 0.98616 -0.3056 1.44381 -0.0079 125.08 14.6855 3678.283
0.9010 0.98700 0.1290 1.44228 -0.0051 129.59 4.5255 1795.021
1.0000 0.98790 - 1.44324 - 138.91 - -

318.15 K
0.0000 0.84344 - 1.48171 - 0.4646 - -
0.1000 0.94104 -0.9249 1.45847 -0.0192 15.452 3.9440 9725.802
0.2001 0.96162 -1.2595 1.44901 -0.0247 32.524 9.9394 10776.702
0.3001 0.97023 -1.3597 1.44575 -0.0239 54.245 20.7387 10784.567
0.3995 0.97509 -1.3754 1.44435 -0.0213 69.987 25.2825 9882.978
0.5002 0.97804 -1.3175 1.44333 -0.0183 82.784 27.2240 8632.758
0.5993 0.97985 -1.1368 1.44231 -0.0157 91.174 25.6994 7105.870
0.7004 0.98138 -0.7775 1.44162 -0.0120 97.259 19.6344 5674.241
0.7996 0.98232 -0.3165 1.44195 -0.0078 100.54 12.2150 3653.244
0.9010 0.98316 0.1283 1.44266 -0.0028 104.19 4.1332 1789.160
1.0000 0.98406 - 1.44143 - 111.12 - -

323.15K
0.0000 0.83873 - 1.47889 - 0.4421 - -
0.1000 0.93690 -0.9433 1.45632 -0.0187 13.601 4.1843 9708.698
0.2001 0.95763 -1.2846 1.44704 -0.0240 27.854 9.4357 10744.507
0.3001 0.96630 -1.3866 1.44382 -0.0233 45.479 18.1850 10737.605
0.3995 0.97120 -1.4034 1.44244 -0.0207 58.049 21.6542 9835.645
0.5002 0.97418 -1.3463 1.44148 -0.0178 68.186 22.9695 8589.505
0.5993 0.97600 -1.1598 1.44046 -0.0153 74.791 21.5177 7070.243
0.7004 0.97755 -0.8049 1.43869 -0.0128 79.540 16.3926 5644.938
0.7996 0.97849 -0.3368 1.44012 -0.0076 82.138 10.2947 3636.998
0.9010 0.97934 0.1137 1.43686 -0.0067 84.798 3.4222 1776.707
1.0000 0.98024 - 1.43960 - 90.368 - -

PPG 2000 (1) + o-ksilen (2)

288.15K
0.0000 0.88391 - 1.50706 - 0.8690 - -
0.0998 0.96497 -0.4220 1.47338 -0.0282 39.03 -19.87 9129.037
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0.1999 0.98438 -0.6285 1.45927 -0.0369 118.2 1.069 10691.188
0.3003 0.99298 -0.7301 1.45540 -0.0353 208.3 32.84 10580.540
0.3992 0.99771 -0.7374 1.45321 -0.0320 286.2 53.23 9710.444
0.4994 1.00082 -0.7062 1.45187 -0.0279 356.7 65.41 8471.430
0.5991 1.00286 -0.6346 1.45084 -0.0235 417.6 68.34 7015.130
0.7005 1.00439 -0.5130 1.45013 -0.0187 469.3 61.11 5373.353
0.7965 1.00551 -0.3906 1.45036 -0.0132 514.7 50.73 3736.087
0.9114 1.00653 -0.1968 1.45157 -0.0057 560.8 30.04 1678.316
1.0000 1.00714 - 1.45244 - 582.3 - -
293.15K
0.0000 0.87972 - 1.50440 - 0.8175 - -
0.0998 0.96093 -0.4156 1.47103 -0.0280 31.55 -10.55 8984.444
0.1999 0.98039 -0.6150 1.45732 -0.0363 90.86 7.356 10519.014
0.3003 0.98904 -0.7220 1.45347 -0.0348 156.4 31.41 10417.398
0.3992 0.99379 -0.7347 1.45131 -0.0316 211.4 45.42 9559.621
0.4994 0.99693 -0.7162 1.44999 -0.0275 260.3 52.92 8337.776
0.5991 0.99898 -0.6541 1.44896 -0.0232 302.5 53.90 6906.143
0.7005 1.00052 -0.5340 1.44828 -0.0184 337.8 47.22 5289.508
0.7965 1.00164 -0.4133 1.44858 -0.0130 364.9 34.59 3652.291
0.9114 1.00266 -0.2114 1.44977 -0.0056 395.0 17.20 1621.257
1.0000 1.00326 - 1.45059 - 4145 - -
298.15 K
0.0000 0.87551 - 1.50173 - 0.7661 - -
0.0998 0.95689 -0.4076 1.46883 -0.0276 26.55 -4.538 8929.863
0.1999 0.97641 -0.5986 1.45536 -0.0358 71.83 10.32 10395.941
0.3003 0.98510 -0.7063 1.45153 -0.0343 120.4 28.40 10287.266
0.3992 0.98988 -0.7209 1.44942 -0.0312 160.4 38.32 9438.678
0.4994 0.99304 -0.7095 1.44812 -0.0271 195.6 43.06 8232.545
0.5991 0.99511 -0.6507 1.44711 -0.0229 225.7 42.92 6819.127
0.7005 0.99665 -0.5307 1.44642 -0.0182 250.7 37.06 5223.071
0.7965 0.99778 -0.4114 1.44671 -0.0128 272.3 29.49 3629.569
0.9114 0.99880 -0.2098 1.44790 -0.0055 294.2 16.54 1628.686
1.0000 0.99942 - 1.44874 - 304.6 - -
303.15 K
0.0000 0.87130 - 1.49906 - 0.7220 - -
0.0998 0.95286 -0.4020 1.46663 -0.0272 22.38 -1.154 8853.624
0.1999 0.97244 -0.5861 1.45338 -0.0353 58.27 11.85 10304.179
0.3003 0.98118 -0.6944 1.44960 -0.0338 94.66 25.29 10171.635
0.3992 0.98598 -0.7077 1.44754 -0.0307 124.4 32.44 9330.585
0.4994 0.98915 -0.6943 1.44624 -0.0268 150.3 35.41 8137.792
0.5991 0.99123 -0.6345 1.44525 -0.0226 172.3 34.62 6740.869
0.7005 0.99279 -0.5181 1.44457 -0.0180 190.4 29.56 5162.646
0.7965 0.99392 -0.4009 1.44487 -0.0126 206.0 23.14 3587.185
0.9114 0.99496 -0.2051 1.44607 -0.0055 221.7 12.64 1608.192
1.0000 0.99557 - 1.44690 - 229.3 - -
308.15 K
0 0.86707 - 1.49644 - 0.6809 - -
0.0998 0.94884 -0.3989 1.46450 -0.0268 19.10 0.8544 8794.171
0.1999 0.96848 -0.5783 1.45141 -0.0348 47.75 11.90 10216.377
0.3003 0.97727 -0.6931 1.44768 -0.0333 75.87 22.35 10077.001
0.3992 0.98207 -0.6865 1.44564 -0.0303 98.50 27.58 9242.412
0.5016 0.98527 -0.6811 1.44438 -0.0264 118.0 29.41 8060.307
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05991  0.98736 -0.6291 1.44339  -0.0223 134.4 28.32 6675.721
07005  0.98893 -0.5088 144272  -0.0177 147.9 23.92 5113.616
0.7965  0.99007 -0.3881 1.44300  -0.0125 159.4 1855 3552.288
09114  0.99111 -0.1965 1.44418  -0.0054 171.0 9.969 1592.365
1.0000  0.99174 - 1.44507 - 176.6 - -
313.15 K
0.0000  0.86283 - 1.49383 - 0.6437 - -
0.0998  0.94482 -0.4000 1.46228  -0.0265 16.401 1.9583 8732.810
0.1999  0.96454 -0.5783 1.44947  -0.0342 39.632 11.349 10137.325
03003  0.97333 -0.6763 1.44576  -0.0329 61.787 19.622 9994.492
03992  0.97818 -0.6862 1.44376  -0.0299 79.374 23.534 9166.303
04994  0.98139 -0.6797 1.44249  -0.0261 94.338 24.644 7992.590
05991  0.98350 -0.6245 1.44155  -0.0220 106.900 23.421 6620.116
0.7005  0.98507 -0.5030 1.44089  -0.0175 117.140 19.641 5070.427
07965  0.98623 -0.4000 1.44120  -0.0123 125.860 15.087 3521.901
09114  0.98727 -0.2083 1.44236  -0.0054 134.740 8.0804 1580.094
1.0000  0.98790 - 1.44324 - 138.910 - -
318.15 K
0.0000  0.85857 - 1.49124 - 0.6080 - -
0.0998  0.94081 -0.4031 1.45993  -0.0263 14.34 2.702 8710.287
0.1999  0.96060 -0.5818 1.44756  -0.0337 33.45 10.75 10087.759
03003  0.96943 -0.6816 1.44386  -0.0324 51.14 17.34 9935.204
03992  0.97430 -0.6905 1.44189  -0.0295 65.02 20.29 9110.100
04994  0.97753 -0.6853 1.44066  -0.0257 76.69 20.89 7941.726
05991  0.97964 -0.6314 1.43970  -0.0217 86.45 19.64 6577.670
07005  0.98122 -0.5054 1.43907  -0.0173 94.37 16.35 5037.994
07965  0.98238 -0.4008 143948  -0.0121 101.1 12.44 3499.533
09114  0.98344 -0.2078 1.44063  -0.0052 107.9 6.552 1569.385
1.0000  0.98406 - 1.44143 - 111.1 - -
323.15K
0.0000  0.85430 - 1.48869 - 0.5757 - -
0.0998  0.93680 -0.4079 145773  -0.0261 12.60 3.058 8685.393
0.1999  0.95666 -0.5855 1.44566  -0.0332 28.52 9.999 10044.386
0.3003  0.96555 -0.6935 1.44197  -0.0320 42.87 15.33 9884.908
03992  0.97044 -0.7115 1.44003  -0.0291 54.01 17.59 9062.858
04994  0.97368 -0.6960 1.43885  -0.0253 63.30 17.88 7900.169
05991  0.97579 -0.6332 1.43789  -0.0214 71.02 16.65 6542.969
0.7005  0.97738 -0.5074 1.43726  -0.0170 77.25 13.77 5011.147
07965  0.97854 -0.3838 1.43769  -0.0119 82.49 10.39 3479.219
09114  0.97960 -0.1887 1.43883  -0.0051 87.86 5.446 1560.523
1.0000  0.98024 - 1.43960 - 90.37 - -
PPG 2000 (1) + m- ksilen (2)
288.15 K
0.0000  0.86856 - 1.49868 - 0.6601 - -
0.0997  0.95850 -0.2792 147264  -0.0214 30.34 -28.31 9097.699
0.2001  0.98035 -0.2905 146116  -0.0283 99.38 -17.67 10776.280
02998  0.98994 -0.1511 1.45826  -0.0266 182.7 7.668 10713.371
03998  0.99535 0.0580 1.45619  -0.0240 263.8 30.61 9880.820
04992  0.99881 0.2799 1.45504  -0.0206 3385 47.52 8663.262
06001  1.00129 0.4780 145422  -0.0167 407.1 57.35 7185.870
06976  1.00311 0.6044 145332  -0.0131 466.0 59.57 5601.529
07977  1.00462 0.6215 1.45292  -0.0089 512.0 55.29 3826.980
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0.8970 1.00591 0.4591 1.45274 -0.0045 560.7 38.27 2028.276
1.0000 1.00714 - 1.45244 - 582.3 - -
293.15 K
0.0000 0.86427 - 1.49604 - 0.6322 - -
0.0997 0.95444 -0.2793 1.47047 -0.0210 25.10 -16.79 8969.327
0.2001 0.97636 -0.2856 1.45924 -0.0277 78.12 -5.322 10624.942
0.2998 0.98599 -0.1459 1.45634 -0.0261 138.5 13.82 10544.713
0.3998 0.99143 0.0570 1.45431 -0.0236 197.4 31.29 9738.534
0.4992 0.99492 0.2694 1.45318 -0.0202 248.0 40.77 8520.380
0.6001 0.99741 0.4597 1.45235 -0.0164 296.4 47.42 7075.309
0.6976 0.99924 0.5851 1.45144 -0.0129 336.6 47.23 5514.857
0.7977 1.00075 0.6093 1.45105 -0.0087 373.4 42.67 3805.609
0.8970 1.00203 0.4578 1.45084 -0.0044 400.9 29.06 1999.529
1.0000 1.00326 - 1.45059 - 414.5 - -
298.15 K
0.0000 0.85998 - 1.49339 - 0.5969 - -
0.0997 0.95038 -0.2770 1.468321 -0.0206 2141 -9.501 8931.005
0.2001 0.97233 -0.2545 1.45733 -0.0271 62.48 1.044 10517.577
0.2998 0.98200 -0.1004 1.45444 -0.0256 107.9 16.19 10432.889
0.3998 0.98749 0.0916 1.45244 -0.0231 151.1 28.94 9631.498
0.4992 0.99103 0.2775 1.45132 -0.0198 187.4 35.06 8422.484
0.6001 0.99356 0.4433 1.45048 -0.0161 222.2 39.20 6995.911
0.6976 0.99539 0.5633 1.44956 -0.0127 250.6 37.94 5452.561
0.7977 0.99690 0.6055 1.44917 -0.0086 276.7 33.64 3765.021
0.8970 0.99817 0.4787 1.44899 -0.0043 295.6 22.30 1977.760
1.0000 0.99942 - 1.44874 - 304.6 - -
303.15K
0.0000 0.85568 - 1.49074 - 0.5674 - -
0.0997 0.94633 -0.2786 1.46639 -0.0200 18.87 -4.502 8947.261
0.2001 0.96840 -0.2694 1.45542 -0.0265 51.06 4.714 10428.751
0.2998 0.97811 -0.1175 1.45252 -0.0251 85.72 16.57 10330.086
0.3998 0.98361 0.0872 1.45058 -0.0226 118.2 26.12 9535.337
0.4992 0.98714 0.2927 1.44946 -0.0194 145.7 30.89 8349.320
0.6001 0.98967 0.4727 1.44861 -0.0158 170.5 32.60 6925.285
0.6976 0.99152 0.5911 1.44772 -0.0124 191.1 30.98 5397.926
0.7977 0.99304 0.6142 1.44732 -0.0084 209.9 26.88 3727.986
0.8970 0.99433 0.4654 1.44716 -0.0043 2231 17.36 1956.554
1.0000 0.99557 - 1.44690 - 229.3 - -
308.15 K
0.0000 0.85136 - 1.48810 - 0.5396 - -
0.0997 0.94229 -0.2815 1.46421 -0.0196 15.87 -2.223 8832.093
0.2001 0.96443 -0.2689 1.45355 -0.0259 42.34 6.562 10355.953
0.2998 0.97418 -0.1118 1.45059 -0.0246 69.69 16.36 10259.006
0.3998 0.97970 0.0972 1.44871 -0.0222 94.62 23.68 9465.725
0.4992 0.98326 0.3048 1.44761 -0.0190 115.0 26.53 8277.906
0.6001 0.98580 0.4842 1.44675 -0.0155 133.5 27.33 6864.630
0.6976 0.98766 0.5998 1.44590 -0.0122 148.8 25.44 5350.779
0.7977 0.98919 0.6191 1.44549 -0.0083 162.8 21.81 3697.628
0.8970 0.99049 0.4669 1.44533 -0.0042 172.3 13.83 1939.957
1.0000 0.99174 - 1.44507 - 176.6 - -
313.15 K
0.0000 0.84703 - 1.48545 - 0.5112 - -
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0.0997  0.93825 -0.2893 146192  -0.0193 13.80 -0.5066 8798.797
02001  0.96048 -0.2777 145164  -0.0254 35.52 7.317 10302.431
02998  0.97027 -0.1171 1.44865  -0.0241 57.26 15.26 10198.109
03998  0.97581 0.0971 1.44684  -0.0217 76.825 20.98 9409.665
04992  0.97938 0.3091 1.44575  -0.0186 92.42 22.82 8224.293
0.6001  0.98193 0.4908 1.44489  -0.0152 106.6 23.08 6820.497
0.6976  0.98380 0.6057 1.44413  -0.0119 118.0 20.92 5311.616
0.7977  0.98535 0.6219 1.44369  -0.0081 128.9 17.94 3676.306
0.8970  0.98665 0.4663 144352  -0.0041 135.7 11.07 1924.713
1.0000  0.98790 - 1.44324 - 138.9 - -

318.15 K
0.0000  0.84269 - 1.48280 - 0.4888 - -
0.0997  0.93421 -0.2982 146011  -0.0186 12.22 0.6973 8781.388
02001  0.95653 -0.2877 1.44978  -0.0247 30.27 7.645 10254.825
0.2998  0.96636 -0.1245 1.44674  -0.0237 47.77 14.11 10139.772
0.3998  0.97193 0.0934 1.44496  -0.0213 63.40 18.68 9357.416
04992  0.97551 0.3087 1.44389  -0.0183 75.48 19.76 8172.782
0.6001  0.97808 0.4925 1.44304  -0.0149 86.54 19.66 6778.597
0.6976  0.97996 0.6082 1.44234  -0.0116 95.17 17.50 5274.633
0.7977  0.98150 0.6242 1.44190  -0.0079 103.7 14.94 3654.171
0.8970  0.98281 0.4677 1.44172  -0.0040 108.8 9.111 1912.796
1.0000  0.98406 - 1.44143 - 111.1 - -

323.15
0.0000  0.83833 - 1.48017 - 0.4657 - -
0.0997  0.93018 -0.3098 145795  -0.0182 10.84 1.414 8767.874
02001  0.95259 -0.3018 144792  -0.0241 26.03 7.572 10223.442
02998  0.96246 -0.1375 1.44483  -0.0232 40.30 12.89 10097.634
0.3998  0.96805 0.0823 1.44306  -0.0209 52.78 16.37 9309.999
04992  0.97165 0.2993 1.44201  -0.0179 62.50 17.15 8134.800
0.6001  0.97423 0.4849 1.44120  -0.0146 71.32 16.90 6749.159
0.6976  0.97612 0.6030 1.44056  -0.0113 78.18 15.00 5254.617
0.7977  0.97767 0.6221 1.44012  -0.0077 84.77 12.59 3638.328
0.8970  0.97899 0.4684 1.43992  -0.0039 88.60 7.495 1901.813
1.0000  0.98024 - 1.43960 - 90.37 - -
PPG 2000 (1) + p-ksilen (2)

288.15 K
0.0000  0.86531 - 1.49770 - 0.6862 - -
0.0994  0.95710 -0.2780 1.47205  -0.0212 29.56 -28.94 8949.278
02000  0.97989 -0.4488 146126  -0.0274 91.96 -25.05 10514.003
03011  0.99014 -0.5434 1.45830  -0.0258 170.9 -4.896 10460.631
03992  0.99567 -0.5226 1.45643  -0.0232 245.3 12.47 9655.212
0.5003  0.99846 -0.4619 145510  -0.0200 319.3 27.62 8957.278
05994  1.00180 -0.3513 145426 -0.0163 386.1 36.77 7030.427
0.6948  1.00355 -0.2261 145368  -0.0126 444.5 39.71 5511.484
0.7987  1.00503 -0.1008 145321 -0.0083 500.0 34.77 3728.545
0.8912  1.00609 -0.0209 145283 -0.0045 543.6 24,58 2060.921
1.0000  1.00714 - 145244 0.0000 582.3 - -

293.15 K
0.0000  0.86097 - 1.49493 - 0.6515 - -
0.0994  0.95289 -0.2375 1.46990  -0.0206 25.52 -16.27 8941.406
02000  0.97588 -0.4422 145931  -0.0268 72.65 -10.76 10387.002
03011  0.98617 -0.5388 145637  -0.0252 129.8 4.581 10307.887
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0.3992 0.99175 -0.5296 1.45453 -0.0227 183.2 17.33 9516.492
0.5003 0.99456 -0.4774 1.45322 -0.0195 234.9 27.20 8821.593
0.5994 0.99791 -0.3673 1.45238 -0.0160 281.0 32.31 6924.160
0.6948 0.99972 -0.3118 1.45181 -0.0123 321.5 33.31 5430.814
0.7987 1.00126 -0.2870 1.45135 -0.0082 358.8 27.65 3670.779
0.8912 1.00233 -0.2436 1.45097 -0.0044 388.6 19.14 2030.064
1.0000 1.00326 - 1.45059 - 414.5 - -
298.15K
0.0000 0.85663 - 1.49221 - 0.6168 - -
0.0994 0.94884 -0.2438 1.46771 -0.0202 21.78 -9.052 8897.489
0.2000 0.97188 -0.4336 1.45739 -0.0261 58.28 -3.133 10277.194
0.3011 0.98221 -0.5209 1.45446 -0.0247 100.7 8.568 10177.521
0.3992 0.98783 -0.5159 1.45263 -0.0222 140.4 18.38 9404.058
0.5003 0.99066 -0.4704 1.45134 -0.0191 177.6 24.93 8710.156
0.5994 0.99403 -0.3605 1.45051 -0.0156 210.6 27.78 6838.374
0.6948 0.99584 -0.2890 1.44994 -0.0121 239.4 27.52 5363.714
0.7987 0.99736 -0.2345 1.44949 -0.0080 265.6 22.13 3624.578
0.8912 0.99844 -0.1781 1.44911 -0.0044 286.6 15.05 2005.093
1.0000 0.99942 - 1.44874 - 304.6 - -
303.15K
0.0000 0.85227 - 1.48939 - 0.5848 - -
0.0994 0.94485 -0.2698 1.46583 -0.0193 19.25 -4.077 8925.637
0.2000 0.96790 -0.4305 1.45543 -0.0255 48.04 1.703 10211.097
0.3011 0.97827 -0.5102 1.45253 -0.0241 80.19 10.73 10081.749
0.3992 0.98391 -0.5027 1.45073 -0.0217 109.9 17.95 9309.240
0.5003 0.98676 -0.4585 1.44946 -0.0187 137.4 22.37 8617.191
0.5994 0.99015 -0.3484 1.44863 -0.0153 161.5 23.82 6765.663
0.6948 0.99194 -0.2391 1.44808 -0.0118 182.3 22.82 5304.357
0.7987 0.99345 -0.1244 1.44764 -0.0078 201.3 17.98 3584.967
0.8912 0.99452 -0.0439 1.44727 -0.0043 216.3 11.83 1981.742
1.0000 0.99557 - 1.44690 - 229.3 - -
308.15 K
0.0000 0.84791 - 1.48658 - 0.5548 - -
0.0994 0.94074 -0.2587 1.46321 -0.0192 16.80 -1.254 8910.418
0.2000 0.96392 -0.4322 1.45344 -0.0248 39.96 4.192 10147.368
0.3011 0.97433 -0.5051 1.45059 -0.0235 65.51 11.94 10023.892
0.3992 0.97999 -0.4951 1.44883 -0.0212 87.68 16.83 9230.557
0.5003 0.98286 -0.4497 1.44759 -0.0182 108.5 19.81 8540.322
0.5994 0.98627 -0.3382 1.44677 -0.0149 126.5 20.40 6705.361
0.6948 0.98809 -0.2550 1.44622 -0.0115 142.0 19.09 5256.875
0.7987 0.98963 -0.1808 1.44579 -0.0076 155.9 14.74 3550.123
0.8912 0.99072 -0.1189 1.44543 -0.0042 167.1 9.586 1963.740
1.0000 0.99174 - 1.44507 - 176.6 - -
313.15K
0.0000 0.84353 - 1.48391 - 0.5247 - -
0.0994 0.93667 -0.2646 1.46108 -0.0188 14.82 0.5418 8919.567
0.2000 0.95996 -0.4416 1.45144 -0.0243 33.62 5.416 10101.269
0.3011 0.97041 -0.5131 1.44865 -0.0230 53.91 11.71 9966.907
0.3992 0.97610 -0.4978 1.44694 -0.0207 71.16 15.39 9171.873
0.5003 0.97897 -0.4492 1.44571 -0.0179 87.20 17.44 8480.529
0.5994 0.98240 -0.3352 1.44492 -0.0146 101.0 17.50 6659.742
0.6948 0.98423 -0.2537 1.44438 -0.0113 112.8 16.09 5220.568
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0.7987 0.98578 -0.1846 1.44395 -0.0075 123.3 12.24 3524.888
0.8912 0.98688 -0.1260 1.44360 -0.0041 131.6 7.777 1946.430
1.0000 0.98790 - 1.44324 - 138.9 - -
318.15 K

0.0000 0.83914 - 1.48126 - 0.5001 - -

0.0994 0.93274 -0.3172 1.45896 -0.0183 13.24 1.744 8934.545
0.2000 0.95605 -0.4803 1.44946 -0.0238 28.73 6.102 10064.128
0.3011 0.96649 -0.5243 1.44675 -0.0225 45.06 11.26 9916.282
0.3992 0.97220 -0.5016 1.44505 -0.0203 58.69 14.03 9118.988
0.5003 0.97510 -0.4600 1.44384 -0.0175 71.23 15.39 8425.481
0.5994 0.97854 -0.3387 1.44306 -0.0143 81.94 15.13 6616.560
0.6948 0.98037 -0.2474 1.44252 -0.0111 91.04 13.69 5185.243
0.7987 0.98192 -0.1546 1.44210 -0.0073 99.13 10.27 3500.794
0.8912 0.98301 -0.0807 1.44177 -0.0040 105.6 6.554 1935.266
1.0000 0.98406 - 1.44143 - 1111 - -

323.15 K

0.0000 0.83474 - 1.47853 - 0.4753 - -

0.0994 0.92858 -0.2900 1.45676 -0.0179 11.81 2.403 8944.347
0.2000 0.95205 -0.4689 1.44750 -0.0232 24.76 6.303 10040.803
0.3011 0.96259 -0.5380 1.44485 -0.0220 38.11 10.57 9882.458
0.3992 0.96833 -0.5205 1.44317 -0.0198 49.05 12.69 9081.864
0.5003 0.97123 -0.4686 1.44197 -0.0171 59.05 13.60 8386.745
0.5994 0.97468 -0.3371 1.44122 -0.0140 67.55 13.20 6587.681
0.6948 0.97643 -0.1030 1.44068 -0.0108 74.68 11.74 5160.986
0.7987 0.97794 0.0932 1.44026 -0.0072 81.00 8.727 3483.527
0.8912 0.97905 0.1765 1.43993 -0.0039 85.98 5.392 1922.800
1.0000 0.98024 - 1.43960 - 90.37 - -
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Tabla P12 Parametri A, odgovarajuca srednja kvadratna odstupanja ¢ za binarne smese PPG 2000
(1) + benzen (2), PPG 2000 (1) + toluen (2), PPG 2000 (1) + o-ksilen (2), PPG 2000 (1) + m-
ksilen(2), PPG 2000 (1) + p-ksilen (2), na temperaturama T = (293.15 - 323.15) K i na atmosferskom
pritisku

Funkcija T/K Ao AL Az Az Ay o
PPG 2000(1) + benzen (2)

VE/10® m3.mol? 288.15 -6.7127 2.9136 9.2633 10.47 -
293.15 -6.9202 3.0259 9.4295 10.15 -
298.15 -7.0621 3.0825 9.5632 10.11 -
303.15 -7.1992 3.1492 9.7928 10.34 -
308.15 -7.3186 3.2653 9.7530 10.29 -
313.15 -7.4724 3.4296 9.8467 10.37 -
318.15 -7.6711 3.5724 9.9105 10.40 -
323.15 -7.8855 3.7542 9.8902 10.27 -

Anp 288.15 -0.0944 0.0885 -0.1217 0.1088 -
293.15 -0.0920 0.0847 -0.1173 0.1092 -
298.15 -0.0891 0.0824 -0.1148 0.1036 -
303.15 -0.0859 0.0807 -0.1095 0.0962 -
308.15 -0.0828 0.0779 -0.1060 0.0935 -
313.15 -0.0806 0.0747 -0.1013 0.0914 -
318.15 -0.0776 0.0728 -0.0988 0.0856 -
323.15 -0.0749 0.0703 -0.0947 0.0803 -

AnlmPas-s 288.15 539.76 337.33 -391.91 - -
293.15 401.58 196.17 -277.52 - -
298.15 305.89 118.33 -191.45 - -
303.15 237.94 69.729 -132.37 - -
308.15 188.16 38.122 -89.208 - -
313.15 151.85 19.294 -61.388 - -
318.15 124.33 5.4332 -42.816 - -
323.15 102.53 -3.3243 -29.641 - -

PPG 2000 (1) + toluen (2)

VE/10°6 m®-mol* 288.15 -4.98254 2.52317 1.53270 6.94814 -
293.15 -5.06394 2.38405 1.44967 7.04396 -
298.15 -5.11782 2.21582 151974 7.42835 -
303.15 -5.08854 2.21138 1.35726 7.47713 -
308.15 -5.14510 2.17631 1.42654 7.75771 -
313.15 -5.18282 2.25067 1.29132 7.71886 -
318.15 -5.26031 2.28734 1.24500 7.81837 -
323.15 -5.37557 2.27453 1.15607 7.89591 -

Anp 288.15 -0.0850 0.0672 -0.0909 0.1077 -
293.15 -0.0830 0.0668 -0.0888 0.1012 -
298.15 -0.0812 0.0638 -0.0859 0.1027 -
303.15 -0.0790 0.0618 -0.0836 0.0990 -
308.15 -0.0770 0.0596 -0.0815 0.0979 -
313.15 -0.0750 0.0591 -0.0782 0.0935 -
318.15 -0.0730 0.0576 -0.0772 0.0887 -
323.15 -0.0712 0.0560 -0.0743 0.0858 -

AnlmPas-s 288.15 340.85 269.85 -466.06 125.77 -
293.15 306.78 158.070 -496.96 -62.430 -
298.15 242.47 85.052 -345.51 -11.370 -
303.15 194.96 41.327 -246.56 3.2335 -
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308.15 158.38 20.962 17824 05562 -
313.15 130.72 6.5671 133.89 67412 -
318.15 108.99 -1.8696 99.790 56162 -
323.15 91.837 -7.0680 75.248 58134 -
PPG 2000 (1) + o-ksilen (2)
VE[10®m3molt  288.15 -2.8157 1.2613 09734 - -
293.15 -2.8490 1.0817 -0.9735 - -
298.15 -2.8183 1.0026 -0.8933 - -
303.15 -2.7517 1.0163 09221 - -
308.15 -2.7251 1.0822 -0.8852 - -
313.15 -2.6757 0.9532 -1.0158 - -
318.15 -2.6973 0.9701 -0.9965 - -
323.15 -2.7696 1.0671 -0.6568 - -
Anp 288.15 -0.1100 0.0863 01282 01024 -
293.15 -0.1086 0.0849 -0.1256 01021 -
298.15 -0.1074 0.0828 -0.1232 01035 -
303.15 -0.1060 0.0817 -0.1218 01013 -
308.15 -0.1046 0.0798 -0.1193 01010 -
313.15 -0.1033 0.0780 -0.1170 01005 -
318.15 -0.1021 0.0771 01125 01014 -
323.15 -0.1008 0.0758 -0.1104  0.0995 -
AnlmPas-s 288.15 263.69 129.98 29021 35616 -
293.15 218.43 72.933 -247.02 18568 -
298.15 174.01 34.216 -140.09 17728 -
303.15 143,51 13.135 -101.09 12744 -
308.15 119.54 -0.6739 -70.770 93761 -
313.15 100.08 -7.8774 -50.0361 72926 -
318.15 84.778 -11.964 -36.417 55580 -
323.15 72.430 -13.964 25574 42607 -
PPG 2000 (1) + m-ksilen (2)
VE/L0Sm3molt  288.15 1.1281 4.3222 -0.2752 11648 -
293.15 1.0858 4.1310 -0.2193 14528 -
298.15 1.1174 3.5552 -0.0635 25594 -
303.15 1.1788 3.9369 -0.2926 18322 -
308.15 1.2272 3.9504 -0.3814 18576 -
313.15 1.2445 4.0220 -0.4815  1.8239 -
318.15 1.2430 4.0769 -0.5446  1.8498 -
323.15 1.2054 4.1103 -0.5803 19316 -
Anp 288.15 -0.0810 0.0737 -0.0962 00723 -
293.15 -0.0799 0.0739 -0.0939  0.0684 -
298.15 -0.0781 0.0712 -0.0924 00687 -
303.15 -0.0763 0.0683 -0.0890  0.0673 -
308.15 -0.0750 0.0674 -0.0874  0.0650 -
313.15 -0.0735 0.0667 -0.0867  0.0640 -
318.15 -0.0722 0.0646 -0.0800 00617 -
323.15 -0.0708 0.0633 -0.0785  0.0597 -
AnlmPas-s 288.15 191.87 265.84 21390 30525 -
293.15 170.61 159.02 -158.32 24564 -
298.15 146.33 97.987 11162 198.03 -
303.15 125.52 61.662 77479 14727 -
308.15 108.64 32.658 58207 13163 -
313.15 93.693 17.719 47917 96753 -
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318.15 81.552 7.4613 -39.897 76.279 -
323.15 70.236 2.4746 -25.255 62.168 -
PPG 2000 (1) + p-ksilen (2)
VE/10® m3.mol? 288.15 -1.74249 1.92840 -1.88407  -3.59461 -
293.15 -1.81408 1.80040 -1.28227 -2.76078 -
298.15 -1.79199 1.69349 -0.80964 -1.82526 -
303.15 -1.74646 1.66875 -0.63520 -1.33107 -
308.15 -1.71207 1.68007 -0.55731 -1.01803 -
313.15 -1.70636 1.74680 -0.68392 -1.13081 -
318.15 -1.72981 1.77302 -0.73404 -0.96587 -
323.15 -1.79714 2.53230 1.60840 1.36106 -
Anp 288.15 -0.0783 0.0676 -0.0940 0.0859 -
293.15 -0.0768 0.0673 -0.0881 0.0800 -
298.15 -0.0751 0.0660 -0.0862 0.0776 -
303.15 -0.0736 0.0638 -0.0815 0.0754 -
308.15 -0.0716 0.0636 -0.0839 0.0698 -
313.15 -0.0702 0.0613 -0.0807 0.0738 -
318.15 -0.0685 0.0599 -0.0814 0.0696 -
323.15 -0.0669 0.0575 -0.0793 0.7000 -
An/mPas-s 288.15 111.71 245.92 -224.62 181.93 -
293.15 109.80 150.37 -157.10 137.33 -
298.15 100.79 92.564 -113.16 107.11 -
303.15 90.338 57.430 -80.075 74.131 -
308.15 79.644 34.094 -57.247 57.583 -
313.15 70.078 20.770 -41.402 40.350 -
318.15 61.886 10.487 -28.237 30.826 -
323.15 54,789 4.0490 -21.038 21.877 -
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[Ipusnor 1.

U3jaBa o ayTopcTBY

Mme u npesume ayropa _ Jlanujena A. Congarosuh

bpoj nnaekca 4025/2008

UzjaBmyjem
Ja je IOKTOpcKa JucepTaluja rnoj HacaIoBOM

TepMOﬂHHaMHqKa aHa/lu3a paBHOTEIKHHX, BOﬂyMeTijCKHX U TPAHCIMOPTHHUX CBOjCTaBa

BUILICKOMITOHCHTHHUX CHCTeMajOHCKMX TEYHOCTH W OpraHCKHUX pacTBapaya

®  pPE3yaTaT CONCTBCHOT UCTpaXXHUBAYKOI pada,

® Ja auMceprauMja y LUEAHHW HH y JeJIoBUMa HUje Ousla NpeaiokeHa 3a CTHUAE ApYyre
JUIIOME MpeMa CTYAMJCKUM MporpaMuMa Apyrux BUCOKOLUKOJICKMX YCTaHOBA,

® Ja Cy pe3yJiTaTH KOPEKTHO HABCACHH U

® Ja HUCAaM KpLIKO/Ja ayTOpCKa MpaBa W KOPUCTHO/JA UHTENEKTYaJIHy CBOJUHY APYTHX
JMIa.

ITornue goxkTopanaa

. Corgaidbldo

"y
a

Y beorpanay, 27.05.2019.




Ipuaor 2.

N3jaBa 0 HCTOBETHOCTH HITAMIIAHE U €JIEKTPOHCKE Bep3uje
AOKTOPCKOT pajaa

Mme n npesnme ayTopa Hanujena A. Conpnarosuh

bpoj unnexca  4025/2008

CTtyaujcku mporpam XEeMH]CKO HHKECHEPCTBO

HacsoB panda TepMoauHaMHuka aHaaU3a PaABHOTEXKHHUX, BOHYMGTDl/liCKI/lX H TPaHCIIOPTHHUX
CBOiCTaBa BULLIEKOMIOHEHTHUX CUCTEMA JOHCKHX TEYHOCTH M OPraHCKMX pacTBapaya

Mentop  [p Mupjana KujeBuaHuH

M3jaBibyjem aa je wiramnaHa Beps3dja MOT JAOKTOPCKOP pajia MCTOBETHA €JeKTPOHCKO] BEP3HjU
KOjy caMm TMpeaao/na paad noxparweHa y JHTHTAJTHOM Peno3UTOpPHjyMy YHHBep3HTETa y
beorpany.

Jlo3Bo/baBaM na ce ofjaBe MOjM JIMYHM TOJAUM Be3aHW 3a Ao0Mjarbe akaJeMCKOr Ha3uBa
JIOKTOpa Hayka, Kao LITO Cy UME U Mpe3uMe, rojinHa U MecTo pol)era H 1aTyM o0paHe paja.

OBH JIMUHHM nojauM Mory ce o0jaBUTH Ha MPEXKHMM CTpaHWLaMa AMruTaiHe OHOIMOTEKE, y
eJIEKTPOHCKOM KaTajory u 'y nydiaukauujama YHusepsutera y beorpany.

IHoTnnc nokTopanaa

Y Beorpany, 27.05.2019. 0? QA&W



IMpuor 3.

U3jasa o kopuihemwy

Ognawhyjem VYHuBepsurercky Oubnuoreky ,,Cetozap MapkoBuh na y Jururainu
perno3uTopHjyM YHUBep3uTeTa y beorpaay yHece Mojy HOKTOPCKY AUCEPTALM]jy MO/ HACIOBOM:

TepmoaunaMuyia aHaJIM3a paBHOTEXKHKX, BOJIYMETPHjCKHUX M TPAHCTIOPTHHUX CBOjCTaBa

BHIICKOMITOHCHTHHUX CHCTeMajOHCKHX TE€YHOCTH H OpraHCKHX pacTBapaya

KOja je Moje ayTOpCKO IeJI0.

Huceprauujy ca CBUM MpWJIO3UMA [pelao/na caM y eJeKTPOHCKOM (opMaTy MOroJHoMm 3a
TpajHO apXHBHpaHE.

Mojy nokTopcky AvcepTauMjy MoxpameHy y JIMrMTanHOM perno3UTopujyMy YHHBEp3UTETa Y
Beorpany ¥ AOCTYNHY y OTBOPEHOM MpPHUCTYMY MOTY Ja KOpUCTE CBHM KOjU MOLITYjy oapeade
caznpxaHe y onabpaHoM tumy JquueHue KpeatupHe 3ajennuue (Creative Commons) 3a Kojy cam
ce oAy4uo/na.

1. AytopcTBO

2. AyTOpCTBO — HEKOMEPLIHjaTHO

3. AyTopcTBO — HEKOMEpLIMjanHo — 6e3 npepana

4. AyTOpCTBO — HEKOMEPLIMjAJTHO — AEJMTH MO UCTUM YCJIOBUMA
5. AytopctBo — 0e3 npepazaa

6. AyTOpCTBO — JE€JMTH MOA UCTUM YCJOBHMA

(Monumo fa 3a0KpyKUTE caMo je/IHY O/l LIECT MOHYHEeHUX NHUEHUH.
Kparak onuc JULEHLH je cacTaBHU J1€0 OBE H3jaBe).

IloTnuc nokTOpanIa

X

Y beorpany, 27.05.2019.



1. AyropcrBo. Jlo3Bo/baBaTe yMHOXaBame, AUCTPUOYLMjY M jaBHO caollUTaBakbe Aena, U
npepaje, ako ce HaBele HMME ayTopa Ha HauuH oJpehieH oA cTpaHe ayTopa W/IM JaBaoua
JMUEHLE, YaK U y KoMepuHjajiHe cBpxe. OBo je HajcnoGoaHHja 01 CBHUX JIMLICHLIHM.

2. AyropcTtBo — Hekomepuujajano. J[03BosbaBaTe yMHOXKaBatbe, AMCTPUOYLM]Y H JaBHO
caomniiTaBamwe /e/1a, U Mpepaje, ako ce HaBe/e UME ayTopa Ha HauMH oapeheH oa cTpaHe ayTopa
WK faBaoua avueHue. OBa JIMUeHLa He 103BOJbaBa KOMEpLMjaiHy ynoTpedy nesna.

3. AyTopcTBO — HeKOMepUHjaHO — Oe3 npepaaa. Jl03Bo/baBaTe YMHOXKABAE, JAUCTPUOYLIU]Y
¥ jaBHO caorluTaBame jena, 6e3 NpoMeHa, NpeolJIMKoBamba UM ynotpebe aena y cBoM ey,
aKo ce HaBele WMe ayTopa Ha HauuH oipeh)eH on cTpaHe ayTopa WiM JaBaoua juueHue. Opa
JMUEHLA He J03BOJbaBa KOMEpLMjaIHy yrnoTpeldy Jesa. Y 0HOCY Ha cBe OCTalle JIMLEHLE, OBOM
JIMLEHLOM ce orpaHHuara Hajsehu oOum npasa kopuwhersa aena.

4. AyTOpCTBO — HEKOMepHHjaJIHO — AJHTH NoJ HCTHM YycjoBuma. Jlo3BosbaBare
yMHOKaBatbe, JUCTPUOYLIM)Y ¥ JaBHO caomliuTaBambe Aena, W Mpepaje, ako ce HaBeae vMe
ayropa Ha HauuH oxapeheH o CTpaHe ayTopa WJIM JaBaolla JIMLEHLE M aKo ce mpepana
AMCTpUOYHpa MOA HCTOM WIIM CIIMYHOM JiMLeHLoM. OBa JHLEHIA He J03B0JbaBa KOMEPLIHjaTHY
ynotpely Aena v npepaaa.

5. AyropctBo — 0e3 mnpepaaa. /lo3BosbaBaTe yMHOXKaBarbe, AUCTPUOYLHM]Y H jaBHO
caorniuTaBame jesa, 0e3 npomMeHa, npeodAMKOBaba WIKM ynorpede aesa y CBOM €Ny, ako Ce
HaBe/le UME€ ayTopa Ha HauWH oapeleH oA cTpaHe ayTopa WM AaBaolia juleHue. OBa JHLEHLA
J03BOJbaBa KOMepLUMjanHy ynotpely aena.

6. AyTOpCTBO — A€IUTH MOA HCTHM ycjoBuMa. J[03Bo/baBaTe YMHOXKABAE, TUCTPUOYLM]Y U
JaBHO caoMiUTaBame [es1a, U rpepajae, ako ce HaBede UMe ayTopa Ha HauuH onapeheH ox cTpaHe
ayTopa WM AaBaolla JIMUEHLE M aKo ce rpepaaa AMCTPUOYHpa MOA HMCTOM WJIM CIHYHOM
nuueHuoM. OBa sMUeHUA J03BO/baBa KoMepuMjasiiHy ynotpeOy Aena u npepaxa. CiauuHa je
cOPTBEPCKUM JIMLIEHLAMA, OAHOCHO JIMLEHLIAaMa OTBOPEHOT KOAA.
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