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 چكیده
است.  شده استفاده یطور گسترده در محاسبات تعادل فاز هب ی،ساز ینهبه یهاروش تازگی به

 دوتاایی  کنش برهم یها مؤلفه ۀمحاسب یبرا یکژنت یتماز الگور توان یها، مروش ینا یناز ب

 از اساتفاده  باا ، مطالعاه  ایناستفاده کرد. در  یتعادل های  در سامانه یتفعال یبضر یهاالگو

 مااارگول شااام   فعالیاات یبضاار الگااو 5 کاانش باارهم یهااا مؤلفااه ژنتیااک، الگااوریتم

 یجزئ سه یتعادل ۀسامان 22 یبرا UNIQUACو  NRTL یلسون،و ای،  مؤلفه -3ای،  مؤلفه -2

شده اسات.   حسابخط رابط  121 شام ( آلی های حلال+  کربوکسیلیک اسیدهای)آب + 

 یشاه انحارا  مربار ر   یاانگین همراه مها بهالگو ینا دوتایی کنش برهم یها مؤلفه های اندازه

(RMSD) یانگینم مقادیراست. گزارش شده RMSD ماککور   هاای  الگاو  یاب ترت باه  ها  سامانه

: اسات  ایان  از حااکی  نتاای  شده است.  2252/2و  2225/2، 2110/2، 2210/2، 2220/2

 مقایساۀ  باا . دارناد  اسابی من نسابتا   دقات  هاا  الگو بقیۀ ای،  مؤلفه -2مارگول   الگویجز  به

و  2120/2از  یببه ترت مقدارها UNIQUACو  NRTL یها مقالات در الگو RMSD یانگینم

 .اند یافتهبهبود  2252/2و  2225/2به  2101/2

 22/22/22 تاریخ دریافت:

 20/23/22تاریخ پکیرش: 

 20تا  01شماره صفحات: 

 

 اساااتجرا  : هدددا کلیددددهاژه

  یک، مؤلفۀژنت یر، الگوریتمما -یرما

 ی یی، الگاااوکااانش دوتاااا بااارهم

 یاااات، اساااایدهایفعال یبضاااار

 یلیککربوکس

 

 

 

 

 مقدمه .1

 هماواره  یچنادجزئ  هاای  اجزاء مجلوط یجداساز هایفرایند یبررس

در صانایر   پژوهشاگران ماورد توجاه   با اهمیات و  از موضوعات  یکی

 فرایناد  کیا  تاوان  ینادرت ما   است. باه  یشیم یو مهندس یشیمیای

 یجداسااز  ایو  هیاول ی موادساز خالص مندازیکه ن افتیرا  ییایمیش

و  [. اساا  1]باشاد نواکانش   یمحصولات از محصولات جاانب  یینها

منظاور   نیدب ،خواص مواد استوار است رب یجداساز یها روش مبنای
 

 رشت، دانشگاه گیلان، دانشکدۀ فنی، گروه مهندسی شیمی* 

 تبلاور،  ر،یا جازء، تبج  باه  جازء  ریا تقط مانناد  ییهاا  باه روش  توان یم

اشااره کارد. اساتفاده از روش     و اساتجرا  باا حالال    یجکب سطح

 در مهام  هاای  ی یکای از روش جداسااز  یماایر بارا   -استجرا  مایر

 [.2است] یشیم یو در مهندس یصنعت های پروژه

مواد شیمیایی آلای هساتند کاه باا      ۀاز جمل یلیککربوکس یدهایاس

شاود.هر دو   یما  یاد تول یار تجمشیمیایی و یاا   شتهمنههای فرایند

از فااز   یداس ید که جداسازکن یم یجادا یدیاسو  یمحلول آب ،روش

 یا  از قب یاد بردن مواد زا یناز ب یبرا امروزه. [1-3]است یآب ضرور
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هاای   از روشاز مناابر آب و پسااب    یدهاو اس ینها، فلزات سنگ رنگ

 رساوب ، [0]1جاکب  قبیا  شاناختی از   فیزیکی، شایمیایی و زیسات  

، [0]3یاونی ، تباادل  [1یمیایی]الکتروشا  یهاا   ، فنااوری [5]2یمیاییش

اساتفاده   [11]و اسمز معکاو   [12یی]پالایش غشا ،[0و2]استجرا 

 یحالال بارا   یاک باا اساتفاده از    یرماا  -یراساتجرا  ماا   است. شده

روش مقرون به صرفه، مناساب و   یک ،از آب یآل یباتترک جداسازی

 .[1-3است] یستز یطسازگار با مح یفرایند

 یهاا  با استفاده از الگو توان یر را میما -یرتعادل ما یها  سامانه ۀهم

هااای  یاات از قبیا  الگااو فعال یبضاار مبناای باار  یتعاادل گرماپویااای 

NRTL، 5، ویلسااون0مااارگول 
1،UNIQUAC

 سااازی کاارد.  الگااو 0

تنظایم  هاای گرماپویاایی بادون     همچنین باید دانست که ایان الگاو  

ها، دقیق و قابا  اعتمااد نیساتند،     کنش دوتایی الگو های برهم مؤلفه

هاای تجربای    ها بر اسا  داده الگو 0کنش های برهم  که مؤلفه مگر این

دسات   هاای محاساباتی باه    ماایر باا روش   -هر سامانۀ تعادلی ماایر 

. در محاسبات تعادل فازی یکی از مسائ  مهم، تعیین [12-15آیند]

هاای مجتلاض ضاریب فعالیات      های قاب  تنظیم در الگو همین مؤلفه

هاست کاه بایاد باا     ای از مؤلفه ها دارای مجموعه است. هریک از الگو

های آزمایشگاهی مارتبط شاوند و ایان تعیاین یکای از مساائ         داده

های مجتلفای   چالشی است. با توجه به محاسبات تعادلی فازی، روش

ها، اساتفاده   ح  هترین این راهاست. یکی از ب در مقالات پیشنهاد شده

سازی با تعریض تابر هد  حداق  مربعات خطاای   های بهینه از روش

شدت  کسر مولی است. در این مسائ ، تابر هد  یک رابطه پیچیدۀبه

غیرخطی و دارای چندین نقاط اکساترمم در محادودۀ مشجصای از    

 کاارگیری روشای کاه نتاای  آن باه      [. بناابراین، باه  11ها است] داده

هاای   متغیرها منتهی شاود، ضاروری اسات. روش    2سازی کلی بهینه

 11زیادی در این ارتباط وجود دارد؛ ساینق  12سازی فرا ابتکاری بهینه

هاای   ( برای تعیین مؤلفاه GA[ از الگوریتم ژنتیک )10و همکارانش]

هاای    در تعاادل ساامانه   UNIQUACو  NRTLهاای   کنش الگو برهم

LLE نشان دادند که عملکرد آن از روش  چندجزئی استفاده کردند و

 

1. Adsorption 

2. Chemical Precipitation 
3. Ion Exchange 

4. Margules 

5. Wilson 
6. Non Random Two Liquids 

7. Universal Quasi Chemical 

8. Interaction  
9. Global Optimization 

10. Inheuristic 

11. Singh 

کاار گرفتاه در    هاای باه   ( و روشIVEM) 12تعیین واریاان  داخلای  

ASPEN  وDECHEMA [ بهتار  10و همکاارانش]  13وسیلۀ سااهو  به

هاای    است. رشتچیان و همکارانش به بررسی رفتارهای فازی ساامانه 

چناادجزئی و چناادفازی باار اسااا  الگااوریتم ژنتیااک پرداختنااد و  

و  NRTLهااای ویلسااون،  کاانش دوتااایی الگااو  هااای باارهم مؤلفااه

UNIQUAC هاای   هاا حسااب و باا مؤلفاه      را برای تعدادی از سامانه

کااه در  LLEو  VLE ،VLLEهااای   کاانش دوتااایی در سااامانه باارهم

[. نتاای  ایان مقایساه،    12اند، مقایساه کردناد]   مقالات گزارش شده

و همکارانش، اظهار  10ها را نشان داد. الوارز بینی بسیار خوب آن پیش

های جباری   سازی تصادفی، همچون روش های بهینه کردند که روش

و در بسیاری از کاربردهای مجتلض مهندسی قدرتمند و مؤثر هستند 

 VLE  هااای الگااوی ویلسااون در سااامانۀ باارای تعیااین مؤلفااه GAاز 

  یتمالگااور[. همچنااین اشاااره کردنااد کااه    22اسااتفاده کردنااد] 

الگوریتم ژنتیک  نیازمند نقطۀ شروع است، اما( SA) 15یجیتدر یدتبر

(GA )11و تکام  تفاضلی (DE  نیازی به حد  اولیه ندارند و فقاط )

و پایین از متغیرها هستند. وطنای و  نیازمند تعریض یک محدودۀ بالا 

 هاای  کانش الگاو   هاای بارهم   برای محاسابۀمؤلفه  GAهمکارانش، از 

جزئی اساتجرا    های سه  در سامانه NRTLو  10ی ا مؤلفه -2مارگول  

و همکاارانش، باا    10کاپوچاه  .[21]با مایعات یاونی اساتفاده کردناد   

هاای   با الگاوریتم  SAو  GAسازی تصادفی  ترکیبی از دو روش بهینه

هاای   کانش الگاو   هاای بارهم   باعث بهبود در تعیین مؤلفاه  12ترکیبی

جزئاای  هااای سااه  در سااامانه UNIQUACو  NRTLضااریب فعالیاات 

[. عسگرپور و 22اتر( شدند] اتی  کلرومتان و دی استجرا  الک  با )دی

هاای ویلساون،    کنشای الگاو   هاای بارهم   همکارانش، به تعیین مؤلفه

NRTL  وUNIQUAC   ساازی تکااملی    با اساتفاده از دو روش بهیناه

GA  وPSO جزئاای  جزئاای، چهااارجزئی و پاان  هااای سااه  در سااامانه

، بارای محاسابات   PSOو  GAدادناد کاه دو روش    پرداختند و نشان

 [.23قاب  اعتماد است] LLEتعادلی 

مایر )آب +  -جزئی تعادل مایر سه  سامانۀ 22در این مطالعه، 

های آلی( در دماهای مجتلض از  + حلال اسیدهای کربوکسیلیک

ژنتیک با یک  است و از الگوریتم [ استجرا  شده20-32و][ 2منابر]
 

12. Inside Variance Estimation Method 

13. Sahoo 
14. Alvarez 

15. Simulated Annealing 

16. Differential Evolution 
17. Two-Suffix Margules 

18. Kabouche 

19. Hybrid  
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های  کنش دوتایی الگو های برهم  برای محاسبۀ مؤلفه 1برازندگیتابر 

 باهد در این کار،  است. استفاده شده گرماپویایی ضریب فعالیت

 5ریب فعالیت از های ض الگوجامعیت در مقایسه و بررسی دقت 

 NRTLی، ویلسون، ا  مؤلفه -3ی، ماگول   ا مؤلفه -2مارگول   الگوی

آمده از  دست به RMSDاست.  استفاده شده UNIQUACو 

ها در مقالات مقایسه شده است  های مورد بررسی با مقادیر آن  سامانه

این روش نسبت به  برتریید ؤو م RMSDکه نتای  حاکی از کاهش 

هاست و این روش  الگوکنش  های برهم مؤلفههای مرسوم تعیین  روش

های ضریب فعالیت در  الگوکنش دوتایی  های برهم مؤلفهدر تعیین 

های آلی  حلال بااستجرا  اسیدهای کربوکسیلیک در محیط آبی 

 بجش و قاب  اعتماد است. رضایت

 

 مایع -سازی تعادلی مایع الگو. 2

 و آبای  Iمایر، فااز آلای    -ی بین دو فاز مایرگرماپویایتعادلی  شرایط

 (1)بار اساا  معادلاه        و ضریب فعالیات     بر حسب کسر مولی

 شود. می حساب

 

(1)     
I II

i i i ix x 

 

 خواهد شد. (2) ۀمولی اجزاء را بنویسیم، منجر به معادل ۀاگر موازن

 

(2)  1  I II

i i iZ x L x L 

 

 نسابت   کسار ماولی فااز ماایر و        کسر مولی کلی،    که در آن 

است. ضریب توزیر جزء   اولیه در فاز  ۀمول ماد 1مولی با  ۀجدا شد

 شود. تعریض می (3) ۀبه صورت معادل   ،   

 

(3) 
I

i
i II

i

x
K

x
 

 

و همچناین باا دانساتن اینکاه      (3) ۀو معادلا  (2) ۀبا ترکیب معادلا 

کاه   (0) ۀمجموع کسر مولی اجزاء در یک فاز برابر واحد است، معادل

 .[31]آید دست می رای  است به-راچفورد ۀمعرو  به معادل

 

(0)  

 

1
0

1 1




 


i i

i i

Z K

L K

 

IIخواهیم داشت  (3) ۀبا معادل (1) ۀبا ترکیب معادل I

i i iK   که
 

1. Fitness Function 

i هاای   مؤلفاه ی با تنظیم مناسب گرماپویایهای  الگوتوان از  را می

نسابت جادا    L، (0) ۀدست آورد. با حا  معادلا   برهم کنش اجزاء به

دست آمده و سپ  کسار ماولی اجازاء در هار دو فااز       مولی به ۀشد

برخی های گزارش شده در  دست خواهد آمد. با توجه به اینکه داده به

 ۀاز منااابر باار اسااا  کساار جرماای اساات، کساار مااولی بااا رابطاا   
N N

i i i ii 1 i 1
w Mw x Mw

 
  شاود. تعیاین    به کسر جرمی تبدی  می

 کاردن  ی بار اساا  کمیناه   گرماپویایهای الگوکنش  های برهم مؤلفه

دست خواهد آمد. تابر برازندگی در این مطالعاه باا    تابر برازندگی به

آزمایشاگاهی   ۀسا  انحرا  کسر جرمی دادکه در آن بر ا (5) ۀرابط

 شود. با کسر جرمی محاسبات برای تمام اجزاء، تعریض می

 

(5)  exp

  

 
2

1 1 1

pt n
cal

fit ijk ijk

k j i

F w w 

 

 expاجزاء و بالانوی   ۀکنند مشجص kو  i ،jهای  که در آن زیرنوی 

 nو  t،pو  هااای آزمایشااگاهی و محاسااباتی داده ۀدهنااد نشااان calو 

 ۀفاز و تعاداد اجازاء اسات. مقایسا     ، تعداد2خط رابطترتیب تعداد  به

مربر  ۀهای محاسباتی با استفاده از ریش های آزمایشگاهی با داده داده

 .شود انجام میآمده  (1) ۀ( که در رابطRMSDمیانگین انحرافات )

 

(1)  
/

exp

  

 
 
 
 



1 22

1 1 1 2

calpt n
ijk ijk

k j i

w w
RMSD

nt
 

 

 های مختلف ضریب فعالیت الگو. 3

جزئای، از  ی چناد اها  رفتار واقعی مجلاوط سازی  الگوتوصیض و  برای

مجتلفای کاه در آنهاا، انارژی گیاب  اضاافی        گرماپویاایی های الگو

 ، باارای تعیااین  سااامانههااای  عنااوان تااابعی از دمااا و ترکیااب   بااه

هاا،  الگو. در ایان  شاود  اساتفاده مای  ضرایب فعالیت اجازاء مجتلاض،   

ای تجربای  ها  داده با بایدتایی بین اجزاء که کنش دوهای برهم مؤلفه

 د.نرو کار میها به دست آیند، برای تشریح رفتار واقعی مجلوط به

  

 

2. Tie-Line 
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 2ی ا مؤلفه  ه سه 1ی ا مؤلفهمارگولس ده  الگو 3-1

بارای      ضاریب فعالیات    ۀی، محاسب ا مؤلفهمارگول  دو  الگویدر 

 آید. دست می به (0)جزئی بر اسا  روابط  سه  سامانۀاجزاء یک 

 

  ln      2 2
1 12 2 13 3 12 13 23 2 3A x A x A A A x x

 

(0)  ln      2 2
2 12 1 13 3 12 23 13 1 3A x A x A A A x x

 

  ln      2 2
3 13 1 23 3 13 23 12 1 2A x A x A A A x x 

 

اسات،   الگوکنش دوتایی  های برهم مؤلفه A23و  A12 ،A13که در آن 

 الگاو دسات آیناد. همچناین     هاا بایاد باه    مؤلفاه که در این کار ایان  

جزئی بر اسا  ضریب فعالیت  سه  سامانۀی برای  ا مؤلفه مارگول  سه

 است. آمده (0رابطه )در  1جزء 

 

       

   

ln         

 
         

 

2 2
1 12 2 1 21 1 2 1 13 3 1 31 1 3 1

2 2
23 2 3 32 2 3 12 21 13 23 32 2 3 1 2 3

1 2 2 1 1 2 2 1

1
2 2 2

2

A x x A x x x A x x A x x x

A x x A x x A A A A A Q x x x x x

 

(0) 

 

هااااای  مؤلفااااه Qو A12 ،A21،A13 ،A31 ،A23 ، A32کااااه در آن 

 کنش دوتایی و قاب  تنظیم است. برای بیان  برهم  و 2 تاوان   می3

دست آورد. بارای   های سمت راست به ( با تغییر زیرنوی 0) ۀاز رابط

   و بارای   1باا   3و  3باا   2، 2باا   1، با جاایگزین کاردن   2 باا   3

 .[32]دست آورد توان به می 2با  3و  1با  2، 3با  1جایگزین کردن 

 

3هیلسون الگوی 3-2
 

 (2) ۀبااا رابطااضاارایب فعالیاات ویلسااون باارای مجلااوط چناادجزئی 

 .[32]آید دست می به

 

(2) Λ
ln ln Λ

Λ


 


 
    

 
 

1 1
1

1
m m

i ik
k j kj m

j i j ijj

x
x

x
 

 

های قاب  تنظیم  مؤلفهکه در آن 
ijΛ (11)و  (12)صاورت رواباط    به 

 است.

 

1. Two-Suffix Margules 

2. Three-Suffix 

3. Wilson 

(12) Λ
  

  
 

j ij ii

ij

i

v
exp

v RT
 

 

(11) Λ
  

  
 

ji jji
ji

j

v
exp

v RT
 

 

 NRTL یالگو 3-3

 باارای مجلااوط چناادجزئی بااا اسااتفاده از  NRTLضاارایب فعالیاات 

 آید. دست می به (12) ۀرابط

 

 







































m

j
m

l

llj

m

lr

rjrjr

ijm

l

llj

ijj

m

l

lli

m

j

jjiji

i

xG

Gx

xG

Gx

xG

xG

1

111

1
ln









 
(12) 

 

 یکدیگربا  یو اختلا  انرژ کنش دوتایی برهم یها مؤلفه، الگو ینا در

 در ارتباط هستند:با هم  (10)و  (13) ۀبا رابط

 

(13) 


 
ij ij

ij

g A

RT T
 

 

 و

 

(10)  exp   ij ij ijG 

 

صاااورت کلااای  باااه باااالا ۀدر رابطااا
ij jiA A  ،0ii jjA A  و 

jij i   برقرار است و
ij  هاای غیرتصاادفی    مؤلفهدر این رابطه

 .[32]است 00/2تا  2/2 ۀاست که در محدود

 

 UNIQUAC الگو 3-4

های چنادجزئی برابار باا      سامانهدر  UNIQUACضریب فعالیت  الگو

Cمجموع ضریب فعالیت بجش ترکیبی 

i     و ضاریب فعالیات بجاش

Rباقیمانده 

i :است که خواهیم داشت 

 

(15) ln ln ln   C R

i i i 
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 که در آن

 

(11) ln ln ln
  




    2
C i i i
i i i j j

ji i i

z
q l x l

x x
 

 

 و

 

(10) ln ln
 

 
  



  
    
   

 
1 1

1

1
m m

j ijR

i i i ji m

j j k kjk

q 

 

) ۀ بالاکه در رابط / )( ) ( )i i i il z r q r   2 ، تعداد مجتصاات   1

z  کاانش دوتااایی   باارهم  مؤلفااۀتنظاایم شااده و   12روی عاادد

 exp / exp /ji ji ii iju u RT A T             اساات کااه در

آن 
jii j   بر قرار اسات و همچناین    1  /i i i j j

j

r x r x    و

  /i i i j j

j

q x q x   ترتیااب کساار حجماای و کساار سااطحی بااه 

است، در این رابطه  iجزء 
ir  وiq  حجم و ساطح    مؤلفۀبه ترتیب

و  iجزء 
iju کنش مابین جزء  برهم مؤلفۀi  وj   است کاه در آن

 ۀرابط
jij iu u [32]برقرار است. 

 

 . الگوریتم ژنتیک4

ساازی محاسابات    بهیناه  یبرا یتکامل تمیالگور کی کیژنت تمیالگور

وراثت و جهاش   یشناس ستیز یها بر اسا  روش یمهندس ۀدیچیپ

 شااگردانش در دانشاگاه میشایگان    و 1هولناد  یهنار  نکه جا است

 یاصال  یهاا  شام  مؤلفه کیژنت یها تمیالگور ۀ[. هم33کردند]ارائه 

 هستند: ریز

 شده و   یاز ژن ها تشک یا کروموزوم: هر کروموزوم از رشته

 دهد.  یرا نشان م سألهراه ح  م

 و  نییپاا در محادودۀ   یتصادف یۀاول تی: جمعهیاول تیجمع

 . ی مجاز استورود ریمقاد بالای

 که در برابر آن هر کروموزوم  یتابع نیی: تعبرازندگی یابیارز

 شود.  یم شیآزما تیبا هر کروموزوم در جمع

 هتاار را از ب بااا برازناادگی ریانتجاااب: کرومااوزوم والااد مقاااد

 کند.  یانتجاب م یقبل تیجمع
 

1. John Henry Holland 

 منظااور ایجاااد بااهاز افااراد منتجااب  دیاامتقاااطر: افااراد جد 

 شوند.  یم دیتولجمعیت جدید 

 کروماوزوم،  چناد ژن  ایا  کیا در  یتصاادف  رییجهش: با تغ 

 شود.  یم دیتول دیح  جد راه کی

 کااه در الگااوریتم مطلااوب طیبااه شاارا دنی: بااا رسااتمااهخا 

 [.30]ابدی یخاتمه م الگوریتم شود، تعریض می

آمده است.  (1) صورت خلاصه در شک  به کیژنت تمیروش کار الگور

. شاود  یما  دیتول یصورت تصادف به هیاول تیجمع کیاول،  ۀدر مرحل

 یبعااد ۀدر مرحلاا برازناادگی تیصاالاح یهرکاادام از افااراد باارا 

. شاوند  یانتجاب، انتجاب ما  ۀافراد در مرحل نی. بهترشوند یم حساب

 زاد و ولاد دارناد.   یبارا  یاحتماال باالاتر   شاتر، یب برازنادگی افراد با 

 تقاااطر ۀافااراد انتجاااب شااده، در مرحلاا نیااا بیاازاد و ولااد بااا ترک

از  یبرخا  یبار رو  یتصادف راتییجهش، تغ ۀ. در مرحلشود انجام می

 اساات کااه از  نیاا. هااد  از عملگاار جهااش اشااود ماای انجااامافااراد 

باا   یهاا  جاواب  و یریجلاوگ  یمحلا  ۀبه کمین تمیهمگرا شدن الگور

تابر  ۀکردن کمیندایتا پ تمیوارد کند. الگور تیدر جمع دیامکان جد

 نیشاتر ی. معمولا  بکند یم دایتوقض ادامه پ ۀ، با ارضاء ضابطبرازندگی

 دیا تعاداد تول  دنیرسا  تم،یالگاور  نیتوقض مورد استفاده در ا ۀضابط

 .[30]مقدار لحاظ شده، است ۀنس  به بیشین

کانش   بارهم  یهاا  مؤلفاه  یساز نهیبه یاجراشده برا تمیالگورچکیدۀ 

 چنین است:  یگرماپویای یها الگو

 .کنید ضیتعر (5) ۀرابطبا استفاده از را  برازندگیتابر . 1

، انتجااب،  دیا ، تولتیا جمع ۀ)انداز مشجصات الگوریتم ژنتیک. 2

 .دیکن میمتقاطر و جهش( را تنظ

 .را تشکی  دهید (ینریعام  بات یها مؤلفه) . جمعیت اولیه3

دسات   هرا با  تیا فعال بیضرا یگرماپویای یها الگوبا استفاده از  .0

 .دیآور

 و حساااب کنیااد ( را (0) ۀرابطاا) رایاا  -راشاافورد ۀ. معادلاا5

 .دیدست آور هرا ب کسر جرمی

 .دیکن یابیارز تیهر فرد در آن جمع یرا برا برازندگیتابر . 1

 .دیمث  انتجاب کن دیتول یافراد را برا نی. بهتر0

افااراد جدیاادی متقاااطر و جهااش،  اتیااعملاز  بااا اسااتفاده .0

 .دیکنتولید

 .دیکن حسابرا  برازندگیتابر  دی. با استفاده از افراد جد2

، الگوریتم را دبرسی الگوریتم ۀخاتم های مؤلفه به که ی. تا زمان12

 برای ایجاد نس  جدید ادامه دهید.
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 [.43]کیژنت تمینمودار طرز کار الگور. 1 شکل

 

 ، بااارای اجااارای الگاااوریتم ژنتیاااک بااارای   مطالعاااه نیااادر ا

افازار   ی از نارم گرماپویاای های  الگوکنش  های بر هم مؤلفهسازی  بهینه

MATLAB v. R2014a (MathWorks Inc., USA)  اساااتفاده

در  مطالعاه  نیا در اکار رفته  به کیژنت تمیالگور یها مؤلفهاست.  شده

رولات،   ۀانتجاب از چرخا  ۀکار در مرحل در این است. ( آمده1جدول )

شده گوسی  تقاطر از آریسماتیک و نوع جهشی که انتجاب ۀدر مرحل

ساازی الگاوریتم    است. علت انتجاب ایان ناوع از عملگرهاا در پیااده    

ساازی مساائ  مهندسای     بهینه ژنتیک، کاربرد رای  و مرسوم آنها در

 است. بوده

 

 مایع مورد بررسی -استخراج مایع  سامانۀ. 5

 اسایدهای کربوکسایلیک  استجرا   یجزئ سه ۀسامانمطالعه از  نیدر ا

کاار   در این است. استفاده شدههای آلی  حلال وسیلۀ به در محیط آبی

 کااار رفتااه شااام  اسااید فرمیااک،  از اساایدهای کربوکساایلیک بااه 

تیک، اسید پروپیونیک، اسید بوتیریک و اساید والریاک و از   اسید اس

، بنازن  یا  اتهای آلی مجتلض هم به منظاور جامعیات کاار، از     حلال

 ایزوآمیاا  اسااتات، متیاا  ایزوآمیاا  کتااون، پااروپیلن کربنااات،     

 هپتاانول،  -1هپتان نرمال، دی کلرومتان، متی  ایزوبوتی  کربینول، 

است   اتی  هپتانویت استفاده شده هگزانول و -1 اتی  -2اکتانول،  -1

( ذکاار 2کااه برخاای از خصوصاایات فیزیکاای آن مااواد در جاادول ) 

 جزئای  هاای ساه    ساامانه ی برای ایان  شگاهیاآزم یها داده است. شده

های آلی( در دماهای مجتلض  )آب + اسیدهای کربوکسیلیک + حلال

 (3اساات کااه در جاادول )   گااردآوری شااده  [20-32، 2]از منااابر

 آمده است.

 

 .در این مطالعه شده های الگوریتم ژنتیک استفاده مؤلفه. 1جدول 

 مقادیر  مؤلفه

 222 اندازۀ جمعیت

 122 نس  تعداد

 بردار دوتایی تیجمع نوع

 یریگ میتصم یرهایمتغ تعداد

 ی ا مؤلفه -2تا برای الگوی مارگول   3

 ای  مؤلفه -3تا برای الگوی مارگول   0

 ویلسونتا برای الگوی  1

 NRTLتا برای الگوی  2

 UNIQUACتا برای الگوی  1

 1222 تعداد تکرارها حداکثر

 رهایمتغ نییو پا ییبالا حد
 NRTLدر  αبه استثناء  [-2222، 5222]

 [2/2، 00/2]که مقدارش 

 چرخۀ رولت نوع انتجاب

 آریسماتیک نوع تقاطر

 گوسی نوع جهش

 222221/2 تولوران 

 

 انتخاب تقاطع جهش جدیدجمعیت 
 خیر

 ارزیابی صلاحیت

 پایان

 تولید جمعیت اهلیه

 توقف

 شرهع

تنظیم اندازه جعیت ه محدهده 

 بالا ه پایین جمعیت

تعریف تابع صلاحیت ه 

 متغیرها

 آری

 چاپ نتایج
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 .[43]مطالعه کار رفته در این . برخی از خصوصیات فیزیکی مواد به2جدول 

 IUPACنام  نام ترکیب یفرد
فرمول 

 شیمیایی

هزن 

 مولكولی
r q ساختار شیمیایی 

 (1آب جزء )

 Water H2O 22/10 22/2 02/1 آب 1
 

 (2اسیدهای کربوکسیلیک جزء )

 Methanoic Acid CH2O2 23/01 53/1 53/1 فرمیکاسید  2

 

 Ethanoic Acid C2H4O2 25/12 22/2 20/2 اسید استیک 3

 

 Propanoic Acid C3H6O2 20/00 00/2 11/2 اسید پروپیونیک 0

 

 Butanoic Acid C4H8O2 11/00 551/3 152/3 اسید بوتیریک 5

 

 Pentanoic Acid C5H10O2 13/122 2251/0 122/3 اسید والریک 1

 

 (3های آلی جزء ) حلال

 Ethylbenzene C8H10 10/121 12/0 52/3 اتی  بنزن 0
 

 Methylbutyl Acetate C7H14O2 12/132 20/5 02/0-3 ایزوآمی  استات 0
 

 Methylhexan-2-one C7H14O 12/110 03/0 52/5-5 متی  ایزوآمی  کتون 2

 

-Methyl-1,3-4 پروپیلن کربنات 12

dioxolan-2-one 
C4H6O3 22/122 20/3 00/2 

 

 n-Heptane C7H16 21/122 100/5 321/0 هپتان نرمال 11
 

 Dichloromethane CH2Cl2 00/23 221/2 20/1 دی کلرومتان 12

 

13 
متی  ایزوبوتی  

 کربینول
4-Methylpentan-2-ol C6H14O 10/122 022/0 102/0 

 

  Heptan-1-ol C7H16O 00/111 00/5 10/0 هپتانول -1 10

  Octan-1-ol C8H18O 231/132 12/1 03/5 اکتانول -1 15

 Ethylhexan-1-ol C8H18O 231/132 22/1 12/53-2 هگزانول -1 اتی  -2 11
 

 Ethyl heptanoate C9H18O2 201/150 051/1 011/5 اتی  هپتانویت 10
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 .کار رفته در این مطالعه مایع به-تعادل مایعجزئی  های سه  سامانه. 4جدول 

 مرجع تعداد خط رابط (Kدما )  نام سامانه ردیف

 [2] 1 15/220 (3( + اتی  بنزن )2( + اسید فرمیک )1آب ) 1

 [2] 1 15/220 (3( + اتی  بنزن )2( + اسید استیک )1آب ) 2

 [2] 1 15/220 (3( + اتی  بنزن )2( + اسید پروپیونیک )1آب ) 3

 [2] 1 15/220 (3( + اتی  بنزن )2( + اسید بوتریک )1آب ) 0

 [20] 1 15/220 (3( + ایزوآمی  استات )2( + اسید فرمیک )1آب ) 5

 [20] 1 15/220 (3( + متی  ایزوآمی  کتون )2( + اسید فرمیک )1آب ) 1

 [20] 1 15/220 (3( + ایزوآمی  استات )2( + اسید بوتریک )1آب ) 0

 [20] 1 15/220 (3( + متی  ایزوآمی  کتون )2( + اسید بوتریک )1) آب 0

 [25] 1 2/220 (3( + پروپیلن کربنات )2( + اسید والریک )1آب ) 2

 [21] 11 2/220 (3( + هپتان نرمال )2( + اسید والریک )1آب ) 12

 [21] 0 2/220 (3( + دی کلرو متان )2( + اسید والریک )1آب ) 11

 [20] 1 2/220 (3( + متی  ایزوآمی  کربونی  )2+ اسید بوتریک ) (1آب ) 12

 [20] 1 2/320 (3( + متی  ایزوآمی  کربونی  )2( + اسید بوتریک )1آب ) 13

 [20] 1 2/310 (3( + متی  ایزوآمی  کربونی  )2( + اسید بوتریک )1آب ) 10

 [20] 1 15/220 (3هپتانول )-1( + 2( + اسید پروپیونیک )1آب ) 15

 [22] 1 15/320 (3هپتانول )-1( + 2( + اسید پروپیونیک )1آب ) 11

 [22] 1 15/220 (3هپتانول )-1( + 2( + اسید بوتریک )1آب ) 10

 [32] 1 2/320 (3اکتانول )-1( + 2( + اسید بوتریک )1آب ) 10

 [32] 1 2/310 (3هگزانول )-1-اتی -2( + 2( + اسید بوتریک )1آب ) 12

 [32] 1 15/200 (3( + اتی  هپتانویت )2( + اسید بوتریک )1) آب 22

  121 ها  ک  سامانه

 

 . نتایج ه بحث6

کانش   هاای بارهم   مؤلفهمطالعه، با استفاده از الگوریتم ژنتیک  در این

ماایر   -ی ضریب فعالیت در استجرا  مایرگرماپویایهای  الگودوتایی 

 هاااای آلااای(  )آب + اسااایدهای کربوکسااایایک + حااالال ساااامانه

ی گرماپویاای هاای مجتلاض    الگاو اند. برای جامعیت کار از  تعیین شده

و  NRTLی، ویلسااون، ا  مؤلفااه -3ی و ا  مؤلفااه -2شااام  مااارگول  

UNIQUAC هاا   الگوجزئی این  های سه  سامانهاست. در  استفاده شده

کنشی دوتاایی اسات کاه     برهم  مؤلفۀ 1و  2، 1، 0، 3ترتیب دارای  به

هاای   مؤلفاه مقاادیر   ۀدست آیند. محدود آنها به ۀهای بهین مؤلفه باید

 ها در بازه الگوالگوریتم برای تمامی  ۀعنوان جمعیت اولی کنش به برهم

بار اساا     NRTL الگودر     مقادیر  ۀو محدود [-2222،  5222]

در نظر گرفتاه   [2/2 - 0/0]در بازه [32]پیشنهاد پرازنیتز و همکاران

 است. شده

ترکیبات بر اسا   qو  rهای ساختاری  مؤلفه، UNIQUAC الگویدر 

کانش دوتاایی و    هاای بارهم   مؤلفاه . [35]است کار رفته ( به2جدول )

RMSD هاای   الگاو ماورد بررسای باا     سامانهۀ 22آمده برای  دست به

ویلساون،  ی،  ا مؤلفه -3ی، مارگول   ا مؤلفه -2ی مارگول  گرماپویای

NRTL  وUNIQUAC  ( آمده است. در ایان  0( تا )0)های  جدولدر

هاای   الگاو  ۀمنظاور مقایسا   هاا باه    ساامانه  RMSDمیانگین  ها جدول

 2220/2های ماککور   الگوترتیب در  دست آمده است که به مجتلض به

 ۀشااده اساات. مقایساا    2252/2و  2225/2،  2110/2،  2210/2، 

RMSD صورت  ها به الگودهد که ترتیب دقت  ها نشان می الگوNRTL 

< UNIQUAC <   مااارگول  >ویلسااون  >ی ا  مؤلفااه -3مااارگول 

هاای   مؤلفاه دقات تعیاین    ۀی است. همچنین برای مقایس ا مؤلفه -2

دست آماده باا روش الگاوریتم     ها به الگو RMSDکنش دوتایی،   برهم

افازار   نرم وسیلۀ بیشتر به های دیگری که در مقالات، ژنتیک و با روش
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ASPEN اسات.   ( ذکر شاده 0( و )0) های جدولاند در  دست آورده به

با استفاده  شده بررسیهای   سامانهدست آمده در  به RMSDمیانگین 

ترتیاب   باه  UNIQUACو  NRTLهاای   الگاو از الگاوریتم ژنتیاک در   

هااا در مقااالات   الگااوآن  RMSDمیااانگین  و 2252/2و  2225/2

دهد  نتای  نشان می ۀشده است. مقایس 2101/2و  2120/2ترتیب  به

ی باا  گرماپویایهای  الگوکنش دوتایی  های برهم مؤلفهکه دقت تعیین 

های مرسوم ذکر شده در مقاالات   استفاده از الگوریتم ژنتیک از روش

 12و  2شاماره   سامانۀدو  ای طرحواره ۀمنظور مقایس بیشتر است. به

و دیگاری   1ماایر ناوع    -ها تعادل ماایر  کی از آن( که ی3از جدول )

هاای آزمایشاگاهی و     است، خط راباط داده  2مایر نوع  -تعادل مایر

( آورده 2هااای مجتلااض در نمااودار مثلثاای شااک  ) الگااومحاسااباتی 

ی  ا مؤلفاه  -2جز ماگول   دهد که به نشان می ها شک است. این  شده

دقت مناساب و رضاایت    های دیگر نسبتا  الگوکه دقت کمتری دارد، 

آزمایشاگاهی و   یریپک انتجاب شاخصد. همچنین نمودار نبجشی دار

اسات. در ایان شاک      ( رسام شاده  3ها در شاک  )  الگومحاسباتی از 

 الگاو جز شاده باه   حسااب پکیری  انتجاب شاخصشود که  مشاهده می

 ها دقت نسبتا  خوبی دارند. الگو ۀی بقی ا مؤلفه -2ماگول  

 

 شده. جزئی مطالعه های سه  سامانهدست آمده در  ی بها  مؤلفه -2مارگولس  الگویکنش دوتایی  های برهم مؤلفه. 3جدول 

Sys.no 12 A 13 A 23 A RMSD 

1 2101/2 2122/0 0001/1 2222/2 

2 1251/1 1200/0 2102/2 2233/2 

3 0012/1 2252/1 1250/2 2225/2 

0 1500/3 3553/1 5000/1 2220/2 

5 2202/2- 0152/1 2050/2- 2330/2 

1 0201/3 3300/1 0202/5 2011/2 

0 2125/3 2052/1 5003/2- 2231/2 

0 2320/0 2212/5 2203/2- 2320/2 

2 1322/0 0000/3 0502/2- 2250/2 

12 5005/2 1010/3 2222/2- 2322/2 

11 1222/2 2211/3 3100/2 2305/2 

12 2005/0 3133/5 1223/2- 2313/2 

13 3222/0 3310/5 2112/2 2012/2 

10 0012/0 3101/5 1312/2 2030/2 

15 2131/2 0123/5 2500/1- 2300/2 

11 2122/1 0120/5 5001/1- 2322/2 

10 2231/0 2110/5 1210/2- 2025/2 

10 1322/0 1021/1 1005/2- 2300/2 

12 2221/0 3221/1 3010/2 2323/2 

22 0155/2 5020/3 5000/2 2223/2 

 2220/2 میانگین
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 شده. جزئی مطالعه های سه  سامانهدست آمده در  ی به ا مؤلفه -4مارگولس  الگویکنش دوتایی  های برهم مؤلفه. 3جدول 

Sys.no 12 A 21 A 13 A 31 A 23 A 32 A Q RMSD 

1 1011/1- 5222/2- 0012/5 0512/1 0020/2 2102/1 5020/3- 2213/2 
2 5200/2- 0250/2 0015/0 2201/0 0302/1 2323/2 2553/1- 2211/2 

3 2122/3 0003/1 0200/0 2202/1 2220/2- 2011/1 1251/0 2232/2 

0 3020/3- 0221/1 0020/1 0201/1 5521/2- 0531/2- 2150/2 2201/2 

5 1030/1- 3310/2- 1200/2- 0113/0 2055/1- 0001/2 0023/3 2200/2 
1 0111/3- 0510/2 1222/2- 1512/0 0202/2- 0002/1 0102/5 2202/2 

0 1120/1- 2505/3 2002/2 5000/1 3222/3- 0200/2 5202/0 2232/2 

0 3555/0- 2551/2 0102/1 1022/1 0312/3- 0012/1 2232/0 2222/2 

2 0225/2 1250/3 0221/2 5011/3 0021/2- 2313/2- 2030/2 2123/2 
12 2021/1- 2201/2 5030/0 5202/5 2220/2 0202/3- 2111/0- 2203/2 

11 1010/3- 0110/2 2520/0 0220/0 1232/2 1050/0- 0300/1- 2203/2 

12 2205/5- 0122/2 0201/2- 0313/0 0000/2- 2231/2 2120/1 2212/2 

13 2520/5- 1152/2 5025/2 2200/0 2030/1- 0322/1 1222/1 2221/2 
10 5022/1- 0320/1 1033/2- 5213/0 3032/5- 1102/0 0100/0 2222/2 

15 1013/1- 5501/1 1222/2- 1100/0 2151/3- 2205/2 0250/1 2132/2 

11 5325/1 2100/2 0232/1- 0122/0 0112/1- 2050/5 2002/11 2111/2 

10 1155/0- 5302/2 2023/2- 1221/5 2230/2- 2012/3 3212/0 2215/2 
10 1500/0- 2533/2 1031/2- 3012/5 2513/5- 2322/1 1212/0 2255/2 

12 0202/2- 1232/2 2200/1 1250/1 1255/0- 3301/2 1212/0 2201/2 

22 5520/1 0222/2 5002/1 2112/5 1050/2- 0223/1 3051/1- 2203/2 

 2210/2 میانگین
 

 .مطالعه اینجزئی  های سه  سامانهدست آمده در  ویلسون به الگویکنش دوتایی  های برهم مؤلفه. 6جدول 

Sys.no 12 A 21 A 13 A 31 A 23 A 32 A RMSD 

1 5105/3 2130/2 1310/1 0222/1 2223/2 2200/2 2101/2 

2 5201/2 2225/2 0512/2 1012/1 2223/2 2200/2 2201/2 

3 2502/2 2210/2 3301/2 3052/3 2221/2 2030/2 2135/2 

0 2151/2 2102/2 2100/2 3302/2 2221/2 1050/2 2220/2 

5 1255/2 1122/2 1510/2 5202/2 2220/2 2111/2 2223/2 

1 2105/2 2221/2 2001/2 0322/0 2225/2 2202/2 2101/2 

0 2202/2 2022/2 3110/2 0032/2 2220/2 5010/5 2312/2 

0 1222/2 2102/2 1023/2 2520/1 2225/2 1512/0 2212/2 

2 2120/2 2210/2 2250/2 2013/2 2221/2 0121/2 2212/2 

12 2233/2 2150/2 2113/2 0100/1 2113/2 0250/2 2222/2 

11 2232/2 2101/2 2235/2 1210/3 2221/2 3100/0 2213/2 

12 2032/2 2210/2 2201/2 2520/0 2221/2 1212/0 2115/2 

13 2355/2 2522/2 1321/2 0223/11 2210/2 1100/0 2110/2 

10 2331/2 2020/2 2001/2 3311/1 2221/2 5102/0 2121/2 

15 1120/2 2205/2 1111/2 3031/1 2221/2 3121/2 2122/2 

11 1013/1 2212/2 2020/2 0502/1 2221/2 2312/2 2120/2 

10 0202/2 2312/2 2212/2 2312/2 2221/2 3102/2 2252/2 

10 2015/2 2055/2 1022/2 2122/2 2222/2 3310/5 2105/2 

12 2005/2 2322/2 2532/2 0550/12 2221/2 0120/1 2222/2 

22 2132/2 2111/2 2201/2 2101/3 2220/2 2100/2 2210/2 

 2110/2 میانگین
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 .مطالعه اینجزئی  های سه  سامانهدست آمده در  به NRTL الگویکنش دوتایی  های برهم مؤلفه. 7جدول 

Sys.no 12 A 21 A 13 A 31 A 23 A 32 A 12 13 23 RMSD RMSDlit 

1 0/030 1/1125 3/2522 2/1520 2/1113 1/130 3220/2 0120/2 3222/2 2212/2 2202/2 

2 1/002 3/1122 0/112 3/2212 2/1003 0/1105 3012/2 0350/2 3122/2 2235/2 2113/2 

3 0/220 0/2522 2/1201 3/1202 2/1001 2/505 3011/2 3023/2 3200/2 2220/2 2102/2 

0 0/1221 1/2031 1/1101 2/112 2/2031 0/2130 3020/2 3502/2 3000/2 2211/2 2100/2 

5 2/1251 0/1211 0/311 0/000 1/1032 2/1252 3015/2 3050/2 3325/2 2201/2 2135/2 

1 1/1100 0/2220 3/115- 3/151 0/2251 5/2222 3021/2 2200/2 3535/2 2222/2 2120/2 

0 2/1302 1/2000 3/2203 2/1211 0/2502 5/1012 3500/2 2050/2 3120/2 2222/2 2222/2 

0 2/1122 2/2305 0/1003 5/205 0/1101 2/2002 3005/2 3122/2 0022/2 2221/2 2121/2 

2 3/1110 2/1220 3/1302 2/10- 1/1122 0/2101 3215/2 0322/2 0022/2 2201/2 2022/2 

12 2/1123 0/2225 2/1221 0/2222 1/3201 2/1213 3112/2 3000/2 3520/2 2223/2 2131/2 

11 5/1121 0/1122 0/122 1/1231 5/1300 0/2550 3015/2 3200/2 2012/2 2222/2 2202/2 

12 2/1100 0/1110 2/2255 0/00 3/1525 0/2503 3501/2 3505/2 3002/2 2220/2 2200/2 

13 0/1100 2/1102 0/2510 2/1522 0/1030 0/522 3532/2 3310/2 3030/2 2211/2 2200/2 

10 2/1502 0/1111 3/2213 3/2300 0/2012 0/01 3030/2 3102/2 3203/2 2213/2 2200/2 

15 2/1025 5/2101 5/1103 2/252 0/1150 2/001 3023/2 3305/2 2032/2 2230/2 2221/2 

11 1/1551 1/2212 2/1523 1/1201 3/1021 2/202 0250/2 3331/2 3252/2 2220/2 2221/2 

10 0/1522 5/3032 2/2130 1/1011 0/1211 0/2202 0110/2 2052/2 3230/2 2222/2 2101/2 

10 0/1111 5/2055 3/1212 1/1222 0/1211 2/220- 0313/2 3200/2 3502/2 2212/2 2110/2 

12 0/1552 1/2351 3/2020 3/212 0/1000 5/2002 3022/2 3333/2 3005/2 2220/2 2251/2 

22 0/1322 2/2051 5/1005 1/0225 5/1250 3/1225 3211/2 3021/2 3002/2 2250/2  

 2120/2 2225/2 میانگین

 

 .مطالعه اینجزئی  های سه  سامانهدست آمده در  به UNIQUAC الگویکنش دوتایی  های برهم مؤلفه. 8جدول 

Sys.no 12 A 21 A 13 A 31 A 23 A 32 A RMSD RMSDlit 

1 2/1220 1/202 2/020- 1/222 2/1220 0/12 2220/2 2231/2 

2 3/020 0/301 2/020 1/111- 2/211 3/1520 2210/2 2220/2 

3 0/05 3/1351 0/120 0/1522 3/321 0/01- 2201/2 2220/2 

0 0/013 3/122 0/111- 0/210- 0/1512 0/121 2255/2 2200/2 

5 2/051 2/52 2/1250 1/221 1/012 0/025 2205/2 2100/2 

1 1/302 0/121 1/1032 0/112 2/025 1/520 2201/2 2130/2 

0 2/1155 3/200 1/100- 0/1135 2/1200 2/505 2255/2 2220/2 

0 0/231 2/1100 3/20- 2/322- 2/1052 0/1300 2200/2 2322/2 

2 5/02 2/0 2/202 3/205- 0/221 2/1125 2110/2 2331/2 

12 0/52 3/031 5/105 0/500- 2/1302 0/00- 2250/2 2212/2 

11 2/151 5/022 2/51 2/122 1/1030 2/222- 2200/2  

12 0/35- 2/12 2/1250 2/1123 2/000 2/315- 2210/2 2120/2 

13 2/122 1/20 1/12 2/202- 5/2300 0/1150 2203/2 2120/2 

10 2/102 1/03 2/02 2/201- 1/200 2/1310 2231/2 2120/2 

15 0/252- 0/223 2/1223 1/312- 3/122 1/1210 2252/2 2112/2 

11 2/221- 0/121 0/000 0/305- 2/1220 1/1010 2235/2 2112/2 

10 2/00- 2/1213 0/1302 0/212- 1/511 5/1222 2252/2 2253/2 

10 2/10- 2/1133 2/1210 0/221- 2/502 2/1223 2202/2 2220/2 

12 3/02- 0/012 2/1221 1/212- 3/520 5/522 2202/2 2252/2 

22 2/322- 0/222 1/1122 2/1 0/532 1/02 2210/2 2202/2 

 2101/2 2252/2 میانگین
 



 

 (9311) صد و نهـ شماره  نوزدهمنشريه مهندسي شيمي ايران ـ سال  88 

ت
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 )ب(  )الف( 

 

)الف( جزئی  سه  سامانۀ یرای بگرماپویایهای  الگو با شده تعیینو  آزمایشگاهی یها داده LLEخطوط رابط . نمودار مثلثی 2شکل 

( ویلسون، )∆ی، ) ا مؤلفه-4( مارگولس ▼) ی، ا مؤلفه-2( مارگولس ○آزمایشگاهی، )های  ( داده●: )(4از جدول ) 12 ۀو )ب( شمار 9 ۀشمار

■ )NRTL ( و□ )UNIQUAC. 

 

 

    
 )ب( )الف( 

 

 جزئی  سه  سامانۀ یرای بگرماپویایهای  الگو با شده تعیینو  آزمایشگاهی یها داده پذیری انتخاب شاخص. نمودار 4شکل 

 یا  مؤلفه-4( مارگولس □) ی، ا مؤلفه-2( مارگولس ○های آزمایشگاهی، ) ( داده●: )(4از جدول ) 12 ۀو )ب( شمار 9ۀ)الف( شمار

 .UNIQUAC( ∆و ) NRTL( ◇( ویلسون، )▲) 

 

 اسید بوتیریک  اسید هالریک 

 پرهپیلن کربونیت  آب 
 
 آب

 متیل ایزه بوتیل کربونیل 
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 کلی گیری . نتیجه7

)آب +   ساامانه  22بارای   جزئای  ساه  یرماا  -یرتعاادل ماا   اتمحاسب

فلاش  ات بر اسا  محاسب های آلی( اسیدهای کربوکسیلیک + حلال

، ی ا مؤلفاه  -2گول  رماشام   یت،فعال یبضر یالگو 5با استفاده از 

 انجاام شاد.   UNIQUACو  NRTL یلسون،و ،ی ا مؤلفه -3 مارگول 

ها با استفاده از الگاوریتم ژنتیاک    الگوکنش  های برهم مؤلفه ۀمحاسب

و بدون نیاز باه حاد    انتجاب طبیعی و تصادفی جمعیت  رمبتنی ب

هاا بارای    آن RMSDها و  الگوکنش  های برهم مؤلفهاولیه، انجام شد. 

 121بارای   RMSDاست. نتاای  میاانگین    ها گزارش شده  سامانهاین 

،  2110/2،  2210/2،  2220/2هاای ماککور    الگاو ترتیب  خط رابط به

حاکی از این است کاه   آمده دست به. نتای  است شده 2252/2و  2225/2

 باا هاا    ساامانه رابط بارای ایان    و خط یفاز یرفتارهابینی  دقت پیش

 >ی  ا مؤلفااه -3مااارگول   > NRTL < UNIQUACترتیااب  هااا بااه الگااو

جاز   هاا باه    سامانهسازی این  الگوی است، در  ا مؤلفه -2مارگول   >ویلسون 

هاا دقات نسابتا      الگاو ی که دقت کمتری دارد، ماابقی    ا مؤلفه -2مارگول  

و  NRTL یهاااا الگاااودر مقاااالات  RMSDمیاااانگین د. ناااخاااوبی دار

UNIQUAC و  2225/2بااه  2101/2و  2120/2هااا از  الگااوترتیااب  بااه

 الگاوریتم ژنتیاک  روش دهاد   نشاان مای   بهبود یافتند و نتای  2252/2

 یسنت یها روش ایربا س یسهدر مقا تراعتماد قاب  تر و دقیق روش یک

 .است مقالاتشده در  گزارش
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