MODELI KOEFICIJENTA AKTIVNOSTI

TSUBOKA-KATAYAMA-WILSON MODEL
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Oznake
gii Gibbsova energija medudjelovanja molekula i i j
nk brojnost komponenti
R op¢a plinska konstanta
T termodinamicka temperatura
X molarni udio
a parametar neslucajnosti rasporeda molekula
Y koeficijent aktivnosti komponente
Podoznake

L,j,l,m oznaka komponente



UNIQUAC MODEL
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Oznake

pomocna varijabla

brojnost komponenti

povrsinski parametar

volumni parametar

opca plinska konstanta
termodinamicka temperatura
energijski parametar medudjelovanja
molarni udio

koordinacijski broj resetke, z ~ 10
koeficijent aktivnosti komponente
volumni udio

povrsinski udio
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Podoznake
i,j,k, oznaka komponente

Nadoznake

C konfiguracijski, kombinatorni entropijski doprinos

R rezidualni, ostatni, entalpijski doprinos



UNIFAC MODEL
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Oznake
a energijski parametar medudjelovanja
ng brojnost strukturnih grupa
nk brojnost komponenti
q povrsinski parametar molekule
(@) povrsinski parametar strukturne grupe
r volumni parametar molekule
R volumni parametar strukturne grupe
R opca plinska konstanta
T termodinamicka temperatura
x molarni udio komponente
X brojcani udio strukturne grupe
Y koeficijent aktivnosti komponente
r koeficijent aktivnosti strukturne grupe
Wi brojnost strukturne grupe £ u molekuli ¢
® povrsinski udio strukturne grupe
Podoznake
i,j,k,1,m  oznaka komponente ili strukturne grupe
Nadoznake
C konfiguracijski, kombinatorni entropijski doprinos
R rezidualni, ostatni, entalpijski doprinos

(1) Cista tvar i, x;= 1 (referentno stanje)



ASOG MODEL
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Oznake
m, n energijski parametri medudjelovanja
ng brojnost strukturnih grupa
nk brojnost komponenti
r parametar veli¢ine molekule
T termodinamicka temperatura
X molarni udio komponente
X ,.veli¢inski” udio strukturne grupe
(veli¢ina grupe izraZena je pomocu brojnosti atoma, v)
Y koeficijent aktivnosti komponente
r koeficijent aktivnosti strukturne grupe
\ brojnost atoma u molekuli 7, ne racunajuci vodik
Vii brojnost atoma strukturne grupe £ u molekuli , ne ra¢unajuci vodik
(pri racunanju energijskog doprinosa (G) vrijede sljedece iznimke kod odredivanja
brojnosti: v(H,0) = 1,6, v(CH) = 0,8, v(C) =0,5)
Podoznake
i,j, k,L m  oznaka komponente ili strukturne grupe
Nadoznake
S entropijski doprinos
G energijski doprinos

(1)

Cista tvar 7, x;= 1 (referentno stanje)



VAN LAAR MODEL
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