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Проведено моделирование растворимости воды в метане в интервале температур от 377,1 до 477,1 k и дав-
лении от 5 до 50 МПа, получены эмпирические параметры бинарного межмолекулярного взаимодействия в 
приближении уравнения состояния Соава-Редлиха-Квонга для температур 377,1 и 477,1 k. Отклонение экспе-
риментальных значений растворимости от расчетных не превышает погрешности эксперимента. 
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Modeling of solubility of water in methane in the range of temperatures from 377,1 to 477,1 k and pressure from 5 to 
50 MPas is carried out, empirical parameters of binary intermolecular interaction in approach of the equation of a 
condition of Soava-Redlikha-Kvonga for temperatures of 377,1 and 477,1 k are received. The deviation of experimental 
values of solubility from the settlement doesn't exceed an experiment error. 
 

Введение 

В настоящее время в химической, нефтехи-
мической и нефтедобывающей промышленности, для 
расчетов трехфазных равновесий систем «углеводо-
род-вода-газ» используют различные кубические 
уравнения состояния и их модификации, в том числе 
уравнение состояния Соава-Редлиха-Квонга, принятое 
для расчета фазовых равновесий при высоких пара-
метрах состояния, необходимость использования ко-
торого обоснована снижением погрешности расчета 
при давлениях выше 20 МПа для известных уравне-
ний состояния.  

Расчет 

Мольная доля растворенного вещества нахо-
дится по уравнению 
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Эмпирический параметр бинарного межмоле-

кулярного взаимодействия ijk в уравнении состояния 

Соава-Редлиха-Квонга определяется при фиксирован-
ной температуре путем минимизации функции оши-
бок по растворимости. 
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где F – функция ошибок, характеризующая мини-

мальное отклонение расчета от эксперимента; экспN  - 

количество экспериментальных точек; эксп
iy  - раство-

римость, определяемая из эксперимента. Совместное 
решение уравнений (1) и (2) позволяет описывать рас-
творимость в бинарной системе в широком диапазоне 
давлений и температур, включая окрестность крити-
ческой точки чистого растворителя. 

Уравнение состояния Соава-Редлиха-Квонга: 
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где   - удельный объем смеси, a и b – параметры 
уравнения для смеси, учитывающие межмолекуляр-
ные взаимодействия. Параметры a и b вычисляются 

следующим образом: 
i j
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где iy и jy - мольные доли компонентов в любой из 

равновесных фаз. 

Параметры чистых компонентов ija  и 

ijb определяются следующим образом: 
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где kpiP , kpiT  и i  - критическое давление, темпе-

ратура и фактор ацентричности i-го компонента 
смеси. Для расчета "перекрестных" параметров сме-
си вводятся эмпирические поправки, называемые 
параметрами бинарного межмолекулярного взаимо-

действия ijk  и ij . 
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где S
iP - давление насыщенного пара растворенного 

вещества при данной температуре, S
iV - молярный 

объем растворенного вещества, i  - коэффициент 

летучести. 
Давление насыщенного пара рассчитывает-

ся по уравнению Антуана 

TC

B
APS

i 
lg         (8) 

где А, В, С – постоянные Антуана. 
Если ввести следующее обозначения: 
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(1.1) можно переписать в виде кубического уравнения 
относительно Z: 

0)( 223  ABZBBAZZ                  (9) 

Для нахождения корней уравнения (9) ис-
пользуют итерационную процедуру Ньютона-
Рафсона. 

Таблица 1 - Параметры бинарного взаимодействия 
в системе «метан-вода» 

Температура, k Коэффициент би-
нарного взаимодей-

ствия, ijk  

377,1 0,075 
411,1 0,081 

Результаты и обсуждение 

В настоящей работе уравнения состояния бы-
ли апробированы путем расчета растворимости воды 
в метане [4] при двух различных температурах 377,1 и 
411,1 k. В качестве уравнения состояния было выбра-
но уравнение Соава-Редлиха-Квонга (SRK), так как 
при условиях проведения экспериментов [5,6], обос-
новывается снижением погрешности расчета при дав-
лениях выше 20 МПа. На рис. 1 и 2 приведены ре-
зультаты экспериментальных и расчетных значений 
растворимости воды.  

 
Рис. 1 - Растворимость воды в метане при темпе-
ратуре 377,1 К 
 

  
Рис. 2 - Растворимость воды в метане при темпе-
ратуре 411,1 К 

Вывод 
 

В ходе работы получены бинарные пара-
метры взаимодействия в приближении уравнения 
состояния Соава-Редлиха-Квонга, которые позволя-
ют адекватно описать растворимость воды в метане 
во всем интервале параметров состояния охвачен-
ных экспериментом. 
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