Nr rejestracyjny: 2024/55/B/ST4/01818; Kierownik projektu: dr hab. Mirostaw Adam Chorgzewski

Mieszajac ze sobg dwie ciecze, w zaleznosci od ich wlasciwosci mozemy otrzymaé jednorodny roztwor, badz
mieszaning, ktéra rozdziela si¢ na dwie widoczne ciekte fazy nie mieszajgce si¢ ze sobg. To czy dwie ciecze
mieszaja si¢ ze sobg przy danym skladzie zalezy takze od warunkdéw zewngtrznych tj. temperatury i ci$nienia.
Okreslenie warunkéw mieszania danych cieczy, a zatem okre§lenie tzw. diagramu fazowego jest szczegélnie
wazne z punktu widzenia praktycznego zastosowania ciecz. Niezbedne jest to w réznych dziedzinach przemystu
takich jak chociazby przemyst kosmetyczny, farmaceutyczny, spozywczy, samochodowy, przemyst barwnikow i
tuszy do drukarek jesli patrzymy na stabilno$¢ otrzymywanych produktow. W przypadku kosmetykow, lekow czy
produktow spozywczych produkt musi pozosta¢ jednorodng ciecza i nie ulega¢ rozwarstwieniu przy zmianie
warunkow, np. temperatury. Réwniez przy produkcji i oczyszczaniu roznorakich substancji maja uzycie mieszane
rozpuszczalniki, a warunki ich mieszania, badz rozdziatu sg szczegdlnie istotne. Ograniczona mieszalno$¢ cieczy
moze by wykorzystywana do rozdziatu sktadnikéw w procesie ekstrakcji.

Ciecze jonowe to stosunkowo nowa grupa rozpuszczalnikdéw. Sa to sole, ktore topig si¢ ponizej 100°C. Sg one
zatem zbudowane z jondéw, w odréznieniu od cieczy molekularnych, takich jak np. woda, ktore skladaja sie
z obojetnych elektrycznie czasteczek. Ich zastosowanie przedstawia si¢ dosy¢ obiecujaca zwlaszcza, ze mozna je
syntezowaé, tak aby wykazywaly oczekiwane wiasciwosci. Uklady zawierajace ciecze jonowe sg uwazane za
przyjazne $rodowisku i zaliczane do tzw. ,,zielonej chemii” i z tego powodu wydaje si¢ pozadane zastgpowanie
nimi tradycyjnych rozpuszczalnikéw. Brak jest jednak wielu danych eksperymentalnych dotyczacych warunkow
mieszania tych cieczy, a dostgpne dane czgsto roznig si¢ ze sobg. Szczegolnie brakuje danych dotyczacych wptywu
ci$nienia na mieszanie cieczy jonowych. Z powodu nieograniczonej mozliwosci syntezy nowych zwigzkéw
zasadne wydaje si¢ by¢ stworzenie bazy danych dla jak najwigkszej liczby zwiazkow, znalezienie korelacji
pomiedzy nimi i z uzyciem odpowiednich modeli matematycznych mozliwosci przewidywania wlasciwosci
mieszanin i warunkéw ich wzajemnego mieszania. W literaturze brak jest praktycznie danych dotyczacych wptywu
ci$nienia na warunki mieszania cieczy jonowych. Z kilku dostepnych prac, zajmujacych si¢ tym tematem wynika,
ze wplyw ci$nienia na rOwnowagi ciecz — ciecz w mieszaninach zawierajacych ciecze jonowe jest zdecydowanie
wigkszy niz na mieszaniny ,,klasycznych” znanych nam rozpuszczalnikow. Jest to temat, w ktorym zostato jeszcze
duzo do odkrycia.

Celem projektu jest wyznaczenie diagraméw fazowych wybranych mieszanin cieczy jonowych wykorzystujac
dwie potaczone techniki pomiarowe oraz wykorzystanie modeli matematycznych do opisu i przewidywania
wlasciwosci mieszanin cieczy jonowych w tym takze wykorzystanie techniki uczenia maszynowego oraz
sztucznych sieciach neuronowych czyli elementéw sztucznej inteligencji. Jedna z technik pomiarowych
wykorzystuje zmiang warto$ci przeptywu ciepta w kalorymetrze w trakcie zmian temperatury probki zwigzang z
rozwarstwieniem si¢ cieczy. Druga jest tradycyjng metoda wykorzystujacg zmiang intensywnosci $wiatla
przechodzacego przez probke wywotang pojawianiem si¢ zmgtnienia roztworu w momencie rozdziatu faz. Nasz
projekt przewiduje modyfikacje¢ aparatury pozwalajaca na réwnoczesny odczyt temperatury rozdzialu faz dwoma
metodami.

Planujemy réwniez wykonanie badan wplywu cisnienia na mieszanie cieczy jonowych, wykorzystujac
proponowang technike, ktora eliminuje uzycia gazéw obojetnych w celu wytworzenia ci$nienia, co jest stosowane
w wielu komercyjnych przyrzadach, a powoduje rozpuszczanie gazow w cieczach, co moze zmienia¢ warunki
mieszania cieczy. Zastosowanie modeli matematycznych takich jak réwnania stanu opartych o dane i zaleznosci
termodynamiczne pozwala na szacowanie wlasciwosci cieczy oraz rownowag fazowych. Na podstawie uzyskanych
i dostgpnych juz danych eksperymentalnych przewidujemy wyznaczenie parametrow, ktore pozwolg na
przewidywanie warunkéw mieszania cieczy jonowych, tak zeby mozna bylo je wykorzystywaé praktycznie bez
koniecznosci wykonywania eksperymentu. Technika uczenia maszynowego réwniez pozwoli na przewidywanie
wiasciwosci cieczy jonowych W Szczegdlnosci rownowag fazowych na podstawie wyszukiwania prawidlowosci i
korelacji w dostepnych juz zbiorach danych. Dzigki zastosowaniu tej techniki bedzie mozna skonstruowaé diagram
fazowy wybranych cieczy na podstawie wprowadzonych parametréw dotyczacych czystych cieczy.

Podsumowujgc  przedmiotem proponowanego projektu jest unikatowa synergia: 1) modelowania
termodynamicznego réwnowag ciecz-ciecz w oparciu o rownanie stanu potgczona z 2) wyznaczaniem diagramow
LLE przy wykorzystaniu metod uczenia maszynowego i sztucznych sieci neuronowych oraz 3) eksperymentalnym
wyznaczeniem dla wybranej grupy cieczy jonowych diagraméw LLE w warunkach ci$nienia atmosferycznego oraz
podwyzszonego (do 7000 bar) w oparciu o wlasnej konstrukcji przyrzady pomiarowe. Polgczenie tych trzech
podej$¢ umozliwi nie tylko odkrycie nieodkrytego obszaru - cisnieniowych diagraméw uktadow cieczy jonowych,
ale poczynione modyfikacje w optymalizacji réwnan stanu oraz zaproponowane rozwigzania uczenia
maszynowego pozwolg na nowo rzuci¢ $wiatto na modelowanie termodynamiczne rGwnowag ciecz-Ciecz.



