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Метод удерживания кислоты [4] является одним из наиболее перспективных методов разделения смесей солей и кислот в технологических процессах. Его основная идея заключается в том, что смесь солей и кислот с общим анионом пропускается через колонну с гелевым анионитом, находящимся в той же анионной форме, что и кислота. Компоненты раствора проникают в наноразмерные поры сорбента и задерживаются в них. Солевые компоненты удерживаются слабее и быстро вытесняются кислотой. Таким образом на выходе из колонны сначала появляется раствор с высокой концентрацией солей и низкой концентрацией кислоты. Затем на вход колонне подается вода, что приводит к вытеснению кислоты из наноразмерных пор, и она появляется на выходе из колонны. Изначально метод удерживания кислоты был применим только для хорошо растворимых компонентов, однако в работе [1] была предложена его модификация, которая позволила проводить очистку смесей с плохо растворимыми компонентами. 

В данной работе представлена математическая модель для описания метода удерживания кислоты на примере промышленной экстракционной фосфорной кислоты (ЭФК). Промышленная ЭФК представляет из себя сложную многокомпонентную систему. Для ее описания необходимо рассматривать большое число дифференциальных уравнений переноса и кинетики сорбции и нелинейных алгебраических уравнений химического равновесия [2]. Более того, нелинейная система уравнений химического равновесия должна решаться на каждом шаге интегрирования в каждой точке пространственной сетки. В совокупности с дифференциальными уравнениями задача моделирования метода удерживания кислоты для многокомпонентной смеси оказывается вычислительно трудоемкой, что препятствует ее использованию для оптимизации реального технологического процесса. Возникает необходимость поиска существенных упрощений для исходной системы.  В данной работе показано, как на основе изучения системы химического равновесия могут быть получены эффективные упрощения математической модели – в условиях эксперимента [1] нелинейная система химического равновесия может быть сведена к нескольким простым алгебраическим соотношениям.

Далее в работе решается обратная задача определения функционального вида и параметров модели, описывающей процессы в наноразмерных порах [3]. Построенная модель позволяет с хорошей точностью воспроизвести все основные эффекты в экспериментальных данных (рис. 1). Использование предложенной модели для определения характеристик сорбции позволит разрабатывать эффективные технологические процессы для очистки промышленных смесей солей и кислот в условиях многокомпонентного раствора с плохо растворимыми компонентными.
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Рис 1. Концентрации на выходе из сорбционной колонны в эксперименте [1] и на основе численного моделирования.
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