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OI"l"lRERSEL 

DIE EE'EEKTIWI"mrr VAN GRSErRKDSERDE ~ VIR Dm SKEIDIIG VAN 

N-PROPARlL EN 2-BtJrAWL '!'mENS EKS".mAKTlEiE Dl:.S'l'IUASm 

In hie:rdie studie is die effektiwiteit van geselekteerde ekstraheenniddels 

vir die skeicting · van n-propanol en 2-butanol met behulp van 1 n sirkulerende 

vloeistof-da:rrp ~gapparaat geeva.J.ueer. Die kook:puntverskil tussen 

n-propanol en 2-butanol is 2,1 oc met 1 n ooreenstermende relatiewe 

vlugtighei.d van 1, 09. Hierdie ekstraheenniddels en ooreenstermende relatiewe 

vlugtighede · van n-propanol ten opsigte van 2-butanol is gekorreleer met die 

suiwer fisiese eienskappe van hierdie ekstraheenniddels. Wit olie 2 (C12 -

C14 isoparaffien) , 1 n hoogkokende koolwaterstof het tot 1 n gemiddelde 

relatiewe vlugtighei.d van n-propanol ten opsigte van 2-butanol van 1,57 

gelei, wat die potensiaal ann-propanol vanaf 2-butanol te skei, aansienlik 

verhoog. 

Waterstofbinding en polariteit dra hoofsaaklik by tot selektiwiteit van 1 n 

ekstraheenniddel. Hierdie resultaat bevestig die bevincling van Yeh ( 1984) • . 

Akkurate voorspelling van 1 n selektiewe ekstraheenniddel kan dus op grond van 

fisiese eienskappe van die ekstraheenniddel g~ word en kan op polere 

sisterre in die algerreen toegepas word. 

Die nees potensiele ekstraheenniddel, Wit olie 2, is op 1 n loc:xlsaanlegdistil­

lasiekola:n aangewend an die uitvoerbaarheid van ekstraktiewe distillasie 

tydens die skeiding van n-propanol uit 1 n naby-kokende Fischer-Tropsch 

alkoholmengsel, te evalueer. Deur die alkohol!rengsel aan ekstraktiewe distil­

lasie met Wit olie 2 te onderwerp in 1 n 32-plaat kolan, is 1 n n-propanol­

suiwerheid van 99,85 % behaal. 
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Bepaling van b.inere interaksieparaneters vanuit vloeistof-d.anp ewewi.gdata is 

net behulp van UNIQUAC uitgevoer waarna dit aangewend is vir 

sinulasiedoeleindes van die ekstraktiewe distillasiekolan. 

Resultate wat met m:xiellering van die ekstraktiewe distillasiekolan verkry 

is, lewer goeie voorspellings eri stem goed ooreen met wat eksper.inen.teel 

verkry is. 



'mE EE'E'S:TIVENESS OF ~ ~ AC.Hn'S (OOLVEm'S) EOR 'mE 

SEPARATICE OF n-PROPAHlL AND 2-IJ(1J2HlL JXIR1lG ~ DISTII..l:ATIOO' 

The effectiveness of sele::ted extractive agents for the separation of 

n-propanol and 2-butanol was evaluated with the aid of a circulation 

vapour-liquid equilibrium still. The difference in boiling points between 

n-propanol and 2-butanol is 2,1 oc and the corresponding relative volatility 

is 1, 09. The extractive agents and respective relative volatilities of 

n-propanol achieved were correlated with the physical properties of the pure 

exctractive agent. In the presence of a high-boiling hydrocarbon cut, White 

oil 2 (C12 - C14 isoparaffin), a relative volatility of 1,57 was 

achievedo This significantly inproves the potential to separate n-propanol 

from 2-butanol. 

Hydrogen bonding and polarity nainly contribute to the selectivity of an 

extractive agent. This result is in agreerrent with the findings of Yeh 

( 1984) • Accurate selection can be nade using physical properties and can be 

applied to polar systems in general. 

The nost pranising extractive agent, White oil 2, was evaluated and found 

feasible on pilot plant scale. This evaluation was perfonred on a 

close-boiling Fischer-Tropsch alcohol mixture. This extractive distillation 

was done on a 32 theoretical plate distillation column and a n-propanol 

purity of 99,85 %was achieved. 
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Binary interaction paraneters fran VLE data were cieteDnined with UNIQ'l:me. 

These paraneters were euployed for siirul.ation purposes of the extractive 

distillation column. 

Results obtained fran mxlelling of the extractive distillation column 

furnished good predictions and were in agreenent with exper.inental results. 
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Distillasie is tot op hede een van die belangrikste en nees toegepaste 

skeidingsprosesse in die chemiese industrie en daar word nie voorsien dat 

hierdie situasie in die nabye toekans sal verander nie (Malan.CMSki, 1981). 

Die groterwordende vraag na sui~er prcx::lukte in die petroohemiese bedryf, 

veral. waar karponente aseotrope VODn en waar hul kookpunte byna identies is, 

het groot druk. op fraksionele distillasie geplaas vanwee groot kapital.e 

uitgawes betreffende die toerusting benodig hiervoor. 

Ekstraktiewe distillasie is bewys as 1 n .handige tegniek an beperkings wat 

sekere .: sistene · op hul skeidingsve.oo::>e plaas, te oorkan. Die keuse van 1 n 

ekstraheenniddel · ( ook na vawys as · oplosmiddel) is die nees bepal.ende 

kriterium vir die suksesvolle toepassing van ekstraktiewe distillasie 

(Carlson, 1965) • 

Kriteria em 1 n ekstraheenni.ddel vir 1 n spesifieke sisteem te bepaal, kcm 

geredelik in die literatuur voor, veral. by skeiding van koolwaterstavwe. 

Literatuurverwysings is egter beperk wanneer dit kan by die skeid.i.ng van 

polere karp::>nente in die al.geneen en spesifiek vir kalponente net soortgelyke 

funksional.iteite, byvoorbeeld al.kohol-al.kohol sistene. 

Sasol prc:dusee:i: 1 n reeks al.kohole via die Fischer-Tropsch sinteseweg en word 

berrark as nengsels wat oorwegend vir die petrolpoel bestem is. Sasol se stra­

tegie tot waardetoevoeging aan sy produkte het die behoefte geskep em 1 n 

ekonc:mies uitvoerbare proses daar te stel an onder andere suiwer propanol as 

cliemikalie te produseer en te bemark. 

Gedurende die toepassing van skeidingsprosesse van naby- kokende kanponente, 

of waarby 1
0 hoe graad van suiwerheid van k.arponente verlan.g word, is hoogs 

akkurate v loeistof-darrp · ewewigsdata ornnisba.ar tydens ontwerp van toerusting. 

In die neeste gevalle :rroet betroubare en akkurate netings uitgevoer word. 
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Die doelstellings van die andersoek is: 

( i) On 'n ekstraheermi.ddel te identifiseer wat selektief is ten opsigte 

van die n-prq;:anol/2-butanol sisteem. 

( ii) On lig te weJ:P op die keuse van 'n ekstraheermi.ddel op alkohol 

(polere) sistene vir toepassing op ekstraktiewe distillasie. 

(ill) On 'n uitvoeJ:bare proses daar te stel vir die veredeling van 

n-propanol vanuit 'n nengsel van ligte al.kohole. 



BXJESIUK 2. 

2.1 BEXi[R)EL VAN EKS'mM'l:EWE D~m 

Ekstraktiewe . distillasie is die :rretcde an naby-kokende katponente van :rreka.ar 

te skei in 'n distillasiekolan in die teenwoordigheid van 'n toegevoegde 

vloeistof of vloeistoflrengsel wat 'n kookpunt besit wat hoer is as die karp:r­

nente wat geskei noet 'WOrd. Die ekstraheenn:i.ddel 'WOrd naby aan die lx>punt van 

die kolan gevoer en vloei afwaarts totdat dit die ve:rdanper bereik. Die teen~ 

'WOOrdigheid · van ekstrahee:oniddel op elke plaat van die distillasiekolcm 

verander die relatiewe vlugtigheid (o::) van die naby-kokende :rrengsel tot s6 'n 

mate dat skeiding op elke plaat verhoog 'WOrd. Gevolglik 'WOrd minder plate 

bencdig an soortgelyke skeiding te bewerkstellig 6f verhoogde skeiding 'WOrd 

bewerkstellig :rret soortgelyke aantal plate (Berg, 1987). 

Gewoonlik 'WOrd die ekstraheenniddel 'n paar plate vanaf die l:x>-punt van die 

kolan ingevoer an oordrag saam :rret die ligste karponent te voorkan. Figuur 

2.1 dui 'n tipiese ekstraktiewe distillasie opstelling aan (Carlson, 1965). 

Ekstraktiewe disti 1 1 asie verskil van aseotropiese distillasie o.a. in die 

belangrike essensie dat die ekstraheenniddel wat aangewend 'WOrd 'n genoegsane 

lae vlugtigheid ten opsigte van aile ander karponente in die voerstrcx:m 

besit, wat naklike herwinn:i.ng van ekstraheenniddel tot gevolg sal he. 

Ekstraktiewe distillasie is 'n baie kragtige skeidingstegniek wat kcrrn'ersieel 

suksesvol aangewend is vir skeiding van verskeie naby-kok.ende kaiponente, bv: 

· ( 1) skeiding vari butadieen vanaf butaan en butene met behulp van 

cii.metielfonram:i.ed (Hopper et al, 1946) , 

(2) propileen-propaanskeiding :rret behulp van akrielnitriel (Hafslund, 

1969) 1 

( 3) skeiding van ander versadigde koolwaterst~ en olefiene (Preusser 
et al, 1972). 
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'n Gerieflike netcde an die noeilikheidsgraad van skeiding tydens fraksionele 

distillasie te neet is an die relatiewe vlugtigheid (a) te neet. Hierdie 

fa.ktor word gedefineer as: 

a .. = Yi *Xj 
~J Xi* Yj 

waar Xi, Yi en Xj, Yj onderskeidelik die vloeistof en danpewew.igskonsentra­

sies van karp::>nente i en j voorstel (Hachmith, 1952). 

In onderstaande tabel illustreer die resultate van Berg (1987) die effek vari 

verhoogde relatiewe vlugtigheid op die aantal plate benc:dig by totale refluks 

an 'n produk van 99 · % suiwer te produseer. 

TABEL 2.1 DIE VERIW:ID VAN REIATIEWE vrroriGBEID OP .MNrAL PrATE BENJDIG CM 

'N 99 % SOIWER PfOXIK 'IE !EWER 

REIATIEWE VJ:1m'IGBEID 

(ex ) 

1,07 (n-propanol/2-butanol) 

1,09 {etanol/isopropanol) 

1,25 

1,35 

1,60 

TEOREriESE PrATE WERKLIKE PrATE 

I { 75 % EFFEKTIWITEIT) I 

136 181 

88 117 

41 55 

31 41 

20 27 

Die sukses van toepassing van ekstraktiewe distillasie an skeiding tussen 

karponente te ~kstellig hang prim§r af van die keuse van ekstraheenniddel 

(Carlson, 1965). 

Die effek van ekstraheenniddel word duidelik. op die ~gs~ van tolueen 

ten opsigte van nie-tolueen weerspieel in orrlerstaarrle figuur waartydens 

fenol geEWalueer is as pX.ensiEile ekstraheenniddel. In ~gheid van 

ekstraheenn.i.ddel verskuif die ~gskurwe verder weg van die X=Y-lyn en 

relatiewe v lugtigheid neen toe net toenerrende ekstraheenn.i.cklelkonsentrasie 

(I:mm, 1946) • 
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VDE-KURWES VAN MENGELS VAN TOLUEEN T.O.V. NIE-TOLUEEN . 
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FIGUUR 2.2: DIE EFFEK VAN EKSTRAHEERMIDDELKONSENTRASIE OP DIE 

RELATIEWE VLUGTIGHEID VAN TOLUEEN T.O.V. NIE-TOLUEEN 

2.3 KE£EE VAN EKS'JlWIEERMlJ: 

Hachnuth (1952) stel verskeie kriteria voor wat in ag geneem noet word VtX::lr­

dat op 'n spesifieke ekstraheenniddel besluit word, naamlik: 

2.3.1 RAPASr£Err 

Hoe boer die kapasiteit van 'n ekstraheenniddel hoe beter die ekstraheer­

middel. Kapasiteit word sans beskcyf as die aantal nol ekstraheenniddel wat 

bencdig word an 'n enkele nol nie-ekstraheermiddel te behandel. 
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2.3.2 SEI:EKTIWrmiT 

Die relatiewe vlugtigheid (\a) van 'n sleutel.karponent ten opsigte van 'n 

ander by 1 n spesifieke ekstraheermiddelkonsentrasie dien as ma.atstaf van die 

selektiwiteit van daardie ekstraheenni.ddel. So is byvooJ:beeld net die skei­

ding van tolueen .en paraffien, relatiewe vlugtighede van 2,90 en 2,33 

onderskeidelik net fenol en o-cresol verlo:y. Fencl het tot 'n hoer oc gelei, 

dien as beter . ekstraheenniddel en het verhoogde verryking per plaat tot 

gevolg gehad. Ekstraheenniddels wat slegs gedeeltelik oplosbaar is in een of 

beide katponente in die nengsel wat geskei word, is gewoonlik baie selektief. 

Daar bestaan dus 'n balans tussen ekstrahee:rmiddelselektiwiteit en 

oplosbaarheid ten opsigte van nie-ekstrahee:rmiddel. Indien 'n haroloe reeks 

van ekstraheenn.i.ddels beskikbaa.r is, word. naksinmn selektiwiteit verlo:y net · 

die ekstraheenn.i.ddel wat net-net nengbaar is in een of beide van die 

katponente. 

2.3.3 vrmriGBEID 

Die ekstraheenn.i.ddel noet cor 1 n genoegsarre hoer kookpunt as die voennate­

riaal beskik am aseotroopvonning te voorkan. Indien die ekstrahee:oniddel cor 

'n hoer kookpunt .ten opsigte van voerkatponente besit word gewoonlik geen 

probleem ondervind an die ekstraheenniddel te he:rwin nie. Berg (1987) stel 1 n 

m:i.mim.mt van 25 oc kookpuntverskil voor. 

Dit noet egter nie s6 hoog wees dat dit die energie-insette vir ekstraheer­

middelheJ:Winning onno:lig hoog maak nie •. Vlugtigheid van ekstrahee:rmiddel beYn­

vloed ven:yldng per plaat op 2 m:miere 1 naamlik: 

( 1) hoe laer die relatiewe vlugtigheid van die ekstraheenn.i.ddel ten 

opsigte van karponente wat geskei noet word, hoe boer die :rrolfraksie 

ekstraheenniddel in die darrp net gevolglike swakker skeiding vir 'n 

gegewe verclanper energie inset, 

( 2) hoe hoer die relatiewe vlugtigheid van ekstraheenniddel ten opsigte 

van nie-ekstraheenniddel, hoe hoer die ekstraheenniddelkonsentrasie 

in die v loeistof en hoe groter die skeiding wat verkcy word vir 'n 

gegewe verclanper energie inset. 
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2.3.4 PRYS 

1 n Goedkoop ekstraheenniddel kan hydra tot die ekonanie van die proses, maar 

is nie essensieel nie aangesien dit 'n eermalige uitgawe is en slegs van tyd 

tot tyd aangevul noet word • 

2.3.5 RORROSIWI'n&rr 

Die ekstraheenniddel noet nie k:orrosief wees ten opsigte van die toerusting 

wa.t gebruik ~ nie. 

2.3.6 TOKSISITEIT 

Die ekstraheenniddel noet nie toksies wees teenoor aanlegpersoneel nie. 

2.4 

Vir die doel van hierdie studie ~ hoofsaaklik na selektiwiteit gekyk, d.i. 

die selektiewe interaksie tussen ekstraheenniddel en nie-ekstraheenniddel. 

Volgens Tassios ( 1969) dui selektiwiteit op die ~ van 1 n ekstraheer­

middel an net een karponent van 1 n nengsel sterker interaksie te ondergaan as 

net die ander. Hierdie interaksie sien hy as van fisiese of chemiese aard, of 
1 n hibried van beide. Hy definieer selektiwiteit van 1 n ekstraheemiddel as: 

Y· s .. =-1 
l) y j 

en is ve:rwant 

uitdrukking: 

aan die relatiewe vlugtigheid van die karponente, deur die 

yi 

met y 

X 

p 

y 

s 
i,j 

-. 0 0 
c _ XJ. _ Y i pi _ pi 

a .. ----*--S .. -
J.J yj y . p? J.) p? 

-. J J J 
X] 

= darrpfase nolfraksie. 

= vloeistoffase nolfraksie. 

= d.anp:iruk. van sui~ karponent. 

= aktiwiteitskoeffisient van die karponent. 

= selektiwiteit 

= katp:::mente wa.t geskei noet ~. 
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Tydens evaluasie van potensiele ekstraheenniddels op. koolwa:~erstofsistene 

druk Prausnitz (1961) selektiwiteit van polere ekstraheeJ:Ini.ddels uit in tei:Ire 

van 'n benaderde teorie van oplossings/nengsels. 

Vir maksimale benutting van In m::x:lel beweer Prausnitz noet die m::x:lel slegs 

afhanklik wees van die eienskappe van die suiwer karponente waaruit die 

nengsel bestaan (1961). Vir 1 n benaderde beskrywing van nengselgedrag en vir 

In semi- kwantitatiewe beskrywing van oplosbaarheidsverskynsels word twee 

m::x:lelle voorgestel: 

(a) 'n Fisiese benadering. 

(b) In Cherniese benadering. 

2.4 .1 E'ISlESE BBNAilERilG 

Alle afwykings van idealiteit, word aanvaar, is die gevolg van fisiese, 

intentolekulere (van der Waals) kragte net gevolglike afstoting of aantrek­

king van nolekules sonder dat chemiese bindings gebreek of gevonn word. 

Interaksies tussen · verskillende tipes nolekules word in onderstaande figuur 

geillustreer. 

TIPE MOLEKUUL .. INTERAKSIE .. TIPE MOLEKUUL 

8 .. DIPO OL·DIPOOL .. 8 ~ DISPERSIE .. 
OOL·GEINDUSEERDE---

DIPOOL 

8 ~ DISPERSIE .. @ OOL·GEINDUSEERDE---

DIPOOL 
LER 

0: @ ER DISPERSIE .. 
/ 

ER 

FIGUUR 2.3: FISIESE INTERMOLEKULERE INTERAKSIES IN MENGSELS TUSSEN 
VERSKILLENDE TIPEScMOLEKULES 
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In die afwesigheid van chemiese effekte hang selektiwiteit prim§r a£ van die 

verskil in nolere volume van koolwaterstCMWe wat geskei IIOet word (Prausnitz, 

1961). 
RT ln S23 = P+D+I 

I= 2 v3 C 13 - 2 Vz C 12 

en R = gaskonstante 

T = tenperatuur 

0 = oplosbaarheidsparaneter 

p = polere bydrae 

n = nie-polere bydrae 

v = nolere volume 

s = selektiwiteit 

' = ·induksie energie per eenheidsvolume 

1 = ekstraheemtiddel 

2, 3 = ~nente wat geskei IIOet word 

Die 3 teJ:Jre dui onderskeidelik die bydraes tot selektiwiteit deur die polere 

effe.k, dispersie effe.k en die induktiewe effekte van die ekstraheenniddel 

aan. 

Vir koolwaterstaHWe verskil die induktiewe energie baie min en speel dus 1 n 

geringe rol in die bydrae tot selektiwiteit. Die pol ere effek is direk 

eweredig aan die verskil in nolere volume tussen 2 koolwaterst.c:1Hwe. Indien 

die nolere volume van 2 koolwaterst~ aansienlik verskil sal die polere 

bydrae danineer. 

Die resultaat wat daarop dui dat die polere bydrae afhang van die verski.l in 

nolere volumes volg vanuit die aannane in die nengselnodel dat potensieJ.e 

energie van 1 n nengsel 1 n funksie is van volurre fraksie in plaas van 

nclfraksie. Op nolekulere vlak beteken dit dat 1 n kleiner koolwaterstof­

nclekuul eerder IrEt 1 n polere ekstraheenniddel interaksie sal ondergaan as 

die groter koolwaterstof. Die polere effek het tot gevolg dat die groter 
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koolwaterstofnolekuul oor 'n groter aktiwiteitkoeffisient besk.ik en gevolglik 

oorhoofs in die distil 1 asiekolan geneem sal word. Bogenoemie resultaat is in 

ooreensterrming net Volkova (1981) se bevinding dat die aktiwiteitskoeffisient 

afneem in die volgende Cs-reeks : oktaan > okteen > etielbenseen > o-zileen 

> stireen, waartydens selektiwiteit van Cs-koolwaterstc:Mwe net polere 

ekstraheenniddels ondersoek is. Bogenoem:ie Cs-nolekules is in volgorde van 

afnenende nolere volunes. 

Vergelyking 1 dui daarop dat die effektiwiteit van 'n ekstraheenniddel afhang 

van sy polariteit, wat groat noet wees en sy nolere volune wat klein noet 

wees mits aan die vereiste van hoogkokendheid voldoen word. Vir koolwa.ter­

stc:Mwe ·van ongeveer dieselfde noiere volune sal selektiwiteit verkry WOid 

indien die polere oplosbaarheidspararreter. van die ekstraheenniddel hoog is. 

Die polere oplosbaarheidspararreter verteenwoordig die b,Ydiae van pennanente 

dipool-dipool interaksies ·tot die totale oplosbaarheidspararreter. 

2.4.1.2 om INIXJKSm ENERGm 

Ind.ien 'n polere nolekuul 'n polariseer.bare nolekuul nader word 'n dipool 

geYnduseer wat altyd 'n aantrekkingskrag tot gevolg het. Mdisioneel tot 

hierdie indukti~ effek kan energie geassosieer :met 1 n spesifieke ( chemiese) 

krag aanleiding gee tot karpleksvonning (Prausnitz, 1961) • 

Beskou 1 n puntdipool :met :m::ment u by die middelpunt van 1 n sferiese nolekuul 

net radius a. Ind.ien die dipool in 'n dielektriese :medimn geplaas word, met 
1 n di -elektrisiteitskonstante ' , 'WOrd die energie nodig an die dipool van die 

di -elektriese :medimn te skei gegee deur: 

. r_l " 
L;.E~ = ., _r-_ 

2 ( + 1 a 3 

met E = induksie energie 

( = di -elektrisiteitskonstante van die koolwaterstof 

1-l = polariteit van die ekstraheenniddel 

a = nolere grootte van die ekstraheenniddel 



-12-

Induktiewe energie (in die afwesigheid van chemiese kragte) dra nie by tot 

ekstraheenniddelselektiwiteit tydens skeiding van koolwaterstc:MW"e nie. 

Hierdie gevolgtrekking is gebaseer daarop dat die enigste eienskap van 

koolwaterstc:MWe in vgl 4, die di-elektrisiteitskonstante is. Vir 'n polere 

ekstraheenniddel an 'n sterker induktiewe effek vir een koolwaterstof ten 

opsigte van 'n ander te openbaar, noet die di~lektrisiteitskonstant~ van die 

koolwaterstc:MWe beduidend van nekaar te verskil. Di -elektrisiteitskonstantes 

van alle koolwaterstc:MWe is egter baie soortgelyk. Die induktiewe en~ie vir 

'n polere ekstraheenniddel/koolwaterstofsisteem hang sterk af van die 

polariteit (1-1) en die IIDlere grootte (a) van die ekstraheenniddel, maar baie 

min van die aard van die koolwaterstof. 

Volgens vergelyking 1 noet die polere oplosbaarheidspara:IIEter van die. ekstra-. 

hee.nniddel grOOt wees em skeiding tussen koolwaterstc:mwe net byna dieselfde 

IIDlere volume te laat realiseer. Alternatiewelik noet selektiwiteit gebaseer 

word op chemiese kragte wat die interaksie energie tussen ekstraheenniddel en 

een koolwaterstof sal verhoog. 

2.4.2 

Alle afwykings van ideal iteit word aanvaar is die gevolg van nuwe spesies wat 

gevonn word as 'n uitvloeisel van die nengselvoDningsproses. Los gebonde 

aggregate of karplekse tussen twee of neer IIDlekules van dieselfde ( assosia­

sie) en van verskillende ( solvering) tipes is die gevolg van I.ewis-suur jbasis 

interaksie. Volgens die Iew:i.s definisies is 'n suur 'n katponent net 2 

elektrone minder as die van 'n gevulde valensorbitaal en 'n basis is 'n karp:>­

nent net 'n ongedeelde elektronpaar (Guttmann 1978). Aangesien die n -elek­

trone in onversacligde koolwaterstc:MWe sterk polariseerbaar is, volg dit dat 

arcmate, olefiene en alkyne oor basiese eienskappe beskik. 

2.4.2.1 ~ 

Die ekstraheenniddelselektiwiteit is ver:want aan die~ van die ekstra­

heenniddel an karplekse van verskillende grade /van stabiliteit net katponente 

wat geskei noet word, te vonn. Die karq;:onent wat die nees stabiele karpleks 

Jret die ekstraheenniddel vonn, sal oor die laagste vlugtigheid. beskik • . 
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Sk:ematiese diagram yan chemiese interaksie ( karpleksering) • 

R~ /R 
''C"( 

/1 \ .... CN" ___ c __ t--R 
I I ------\ I 

' Cr 
R~R 

KOOLWATERSTOF POLERE EKSTRAHEERMIDDEL 

ELEKTRONDONOA ELEKTAONAKSEPTOA 

BASIS SUUA 

Gutt:nail ( 1978) st~ In donor-akseptor benadering voor waarby · 1 n donorgetal en 

In akseptorgetal aan suiwer k.arponente toegeken word. 

Die . donorgetal word gedefinieer as die nolere entalpie waarde vir die reaksie 

van die donor (D) n:et S1:::Cls as 1 n veJ:WYSingsakseptor in 1 n 10-3 

M-oplossing van dichlooretaan. 

D+SbC1 5 ,...D. SbC1 5 

Vir ander ekstraheenniddels is donorgetalle indi.rek afgelei vanaf Na KMR­

chemiese verskuiwblgs van NaCl04 in die onderskeie ekstraheenniddels. 

Cl 
c1 i&+cl 

"'sb/ . 
Cl·/ ~CI 

OJ-
II o-c-o 

I I 
CI-C C-CI 

I I 
Cl Cl 

ONGEKOMPLEKSEERD 

Cl 
Cl~~l ~CI 

"'Sb/ 
cP i~~c,· 

c? 
o-c-o · 

~I Cl 
cj)-C C "'CI cr rc, 
GEKOMPLEKSEERD 
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'n Er:rpiriese pararreter vir die akseptoreienskappe van suiwer karponente is 

geba.sseer op die 31p KMR chemiese verskuiw:ing in trifosfienoksied in die 

onderskeie suiwer karponente. Die akseptorgetal word gedefinieer as 'n 

dimensielose getal wat verband hou net die relatiewe chemiese verskuiwing van 

31p in Et3PO in die spesifieke karponent net heksaan as een grens en 

E'l'3PQ-SJ:::CL5 in 1, 2 dichlooretaan as die ander grens, net akseptorgetalle 

as 0 en 100 ondersk.eidelik. 

Et 
1..-. 

Et-~==0 ..., AKSEPTOR 

Et 

Donor- en akseptorgetalle van sekere suiwer karponente word gegee in tabel 

2.2.' 

TABEL 2.2 

KCMI?ONENI' AKSEPIDRGETAL IXJN::)RGE'IIAL 

IMSO 19,3 29,8 

WMER 54,8 18,0 

ErANOL 37,1 20,0 

I -PROPANJL 33,5 

Tydens ekstraktiewe distillasie van etanol en iso-propanol rret water as 

ekstraheenniddel word iso-propanol as corhcofse prcduk van die etanol/ 

waterkarpleks as bcx:lemsprcduk geskei (Berg, 1987). Guttnan (1978) se teorie 

stem. coreen net Berg se bevinding dat etanol 1 n sterker donor as iso-propanol 

is en dus eerder net water sal karplekseer. 

In M::>lekulere ack:iuk word gevonn deur In donor-akseptor interaksie so lank as 

die aangrensende bindings ge};X)lariseer word tot s6 'n beperkte mate dat 

heterolitiese splyting nie plaasvind nie. Met ander woorde, 1 n nolekulere 

adduk is die gevolg van geed gebalanseerde donor-akseptor interaksie wat nie 

genoegsaam is an heterolise van enige van die bi.txlings te veroorsaak nie 

(Guttman, 1978). 
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Die stabi J i teit van karplekse hang pr.iner af van ionisasiepotensiaal van 'n 

koolwaterstof ( oogekeerde van die mate van basisiteit) en elektronaffiniteit 

(mate van suurheid) en sal hoog .wees incli.en 'n basis net lae ioni.sasiepX.en­

siaal en 'n suur net 'n hoe elektronaffini.teit interaksie ondergaan, bv. 1-3 

Butadieen ( ionisasiepotensiaal = 9, 07 eV) orrlergaan sterker katpleksvonni.ng 

net furfural as in die geval van iso-buteen ( ioni.sasie-p:>tensiaal : 10 ,a eV) • 

2.4.2.2 WAmRS'JDEBlND:JNi 

Berg ( 1969) korreleer en klassifiseer vloeistofgedrag op grond van 

waterstofbindingsvenroe an ekstrahee:rmiddelkeuse uit te oefen. Vloeist.c:Mwe 

word in die volgende groepe geklassifiseer op grond van hul ~ an 

waterstofb~g te ondergaan. 

VloeistcMwe wat sterk drie-di.nensionele netwerke van waterstofbind.ing kan 

ondergaan, bv. water, gli.kole, hidroksielamiene, amiede, ens. 

~2 

Vloeistc:Mwe bestaande uit nolekules met beide aktiewe waterstofatare en 

donora tare . ( suurstof, stikstof en fluoor) bv. alkohole, sure, fenole, 

prim§re- en sekondere amiene, nitrove:rbindings, ens. 

Vloeistc:MWe bestaande uit nolekules met donoratc.rre maar geen aktiewe water­

stofatc:tee bv. eters, ketone, aldehiede, esters, tersiere amiene, nitro- en 

nitriel-verbindings met geen alfa waterstofatc:me, ens. 

Vloeistc::mwe met nolekules wat aktiewe waterstofatare bevat . maar geen 

donoratcxre. Molekules met twee o;E drie chlooratare op dieselfde koolstofatoc::m 

as die waterstofatoc::m, of een chlooratoc:m op dieselfde koolstofatoc:m en een 

of neer chlooratcxre op die aangrensende koolstofato:::m bv. CHCl3, CH3 -

CHCl2, ens. 
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KIA') 5 

Alle ander vloeista-Me met geen waterstofbindingsvenrr::>e bv koolwaterstc:Mwe, 

CS2, sulfiede, halokoolwaterstc:Mwe nie in klas 4, nerkaptane, ens. 

K1as 1, 2 en 3 vloeista-Me is wateroplosbaar. In die· algeneen sal enige 

vloeistof of vastestof wat waterStofbinding net water kan ondergaan, in water 

oplos. Klas 2 vloeista-Me soos bv. alkohole kan waterstofbinding net water op 

2 maniere ondergaan, vanaf die suurstof van water na die waterstof van die 

alkohol en vanaf die suurstof van die alk.ohol na die waterstof van die 

wat.eJ::nolekuul. Klas 3 vloeista-Me soos ketone kan waterstofbinding slegs 

vanaf die suurstof vanaf die ketoon na die waterstof van water ondergaan. 

Terwyl alle klas 2 en 3 vloeista-Me neig an in water op te los, is die mate 

van oplosbaarhei.d afhanklik. van die aantal CH2-groepe wat in die. oplossing 

deur waterstofbi.ndende groepe ingetrek noet word. Selfs hoe nolnassa. karp:>­

nente soos koolhidrate, protciene en gansoorte is wateroplosbaar aangesien 

hul vele waterstofbindings per nolekuul kan aangaan. Die veralgenening dat 

polere stCMWe in IIekaar oplos en nie-palere sta-Me in nie-palere stc:mwe 

oplos, is dus onwaar. So los water (paler) nie op in etieljodied (paler) nie. 

Etieljodied (paler) los op in naftaleen (nie-poler). Hierdie voorbeelde 

dem:mstreer dus dat oplosbaarhei.d hoofsaaklik 1 n waterstofbindingsverskynsel 

is en baie min, i.ndien enige, verband net die polariteit (dipool.m::trent) van 

die k.arponente. 

An-J Yeh en IJ.oyd Berg ( 1984) illustreer die bydrae van H-bi.nding tydens 

skeiding van etanol en water mat behulp van 1-pentanol as ekstraheenniddel. 

Pentanol-1 veroorsa,ak dat water neer vlugtig as etanol is mat konsentrasies 

van minder as 40 % water. Fisiese aantrekkingskragte is gewoonlik grater vir 

haroloe nolekules. 1 n Etanolrrolekule is ongeveer drie maa1 grater as 1 n 

wateJ:::nolekule en sal dus maennalig mat pentanol-1 botsings ondergaan en 

so:loende sal die groter etanolrrolekule in die bo:lernsproduk rapporteer. Water 

het egter sterk waterstofbindingsvenroe en dit kan bogenoern::ie effek teewerk. 

By hoe waterkonsentrasies . kc:npeteer water mat die nolekulere interaksie 

tussen die haroloe kanponente en sal water sterker interaksie mat 1-pentanol 

ondergaan as etanol en gevolglik sal etanol in die. oorhoofse pro:luk 

rapporteer. 
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2.4.3 

Die Hansen oplosbaarheidsparanetersisteem beva.t elerrente van die fisiese en 

chemiese benaderings. Die oplosbaarheidsparaneter van 1 n vloeistof ( 5 ) 'WOrd 

gedefinieer as die vierkantswortel van sy kohesie energie digtheid, d.i. die 

energie wat benodig is an 1 cm3 van die vloeistof te verc:lanp. 

met t:..Ev= energie van verdamping 

Vm=molere volume 

Teoreties sal vloeistc:MWe net soortelyke o:-waardes nengbaar wees en waardes · 

wat bedJ1jdend verskil aanleiding gee tot ·nie-nengbaarheid van vloeistaNwe. 

·' 

Intenrolekulere kragte van vloeistCJWWe kan in 3 hoofka.tegoriee verdeel word, 

n1: dispesiekragte, polere krage en waterstof-bindingskragte. 1>..an elkeen kan 

In paraneterwaarde toegeken word. 

DISPERSJ:EKRWm (~) 

Hierdie kragte bestaan tussen nolekules van alle tipes en by 

koolwaterstc:MWe is dit die enigste kragte. wat tussen hul nolekules 

bestaan. Dit is die gevolg van elektrostatiese aantrekkingskragte 

tussen c::x::nbliklike dipole teenwcxmiig in alle rrolekules, as gevolg van 

die dinamiese gedrag van hul elektrone. 

Dit is die aantrekkingskragte 

pennanente dipole (Keesan kragte} 

dipole (Debye kragte) • 

as gevolg van interaksie tussen 

of tussen dipole en geYnduseerde 

Indien 1 n H-atcxm geb.i.n::i is aan 1 n elektronegati~ atcxm, in beson:ier 

suurstof of stikstof, stel die waterstofatoan 1 n gedeel te van sy 

elektron::li.gtheid aan die elektronegati~ atocm Vr:y. Die waterstofatcxm 

verkl:y dus 'n parsiel.e positi~ lading en die elektronegati~ atcxm 
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1 n parsiEUe negatiewe lading. Die waterstofatocm in een nolekule kan dan 

interaksie net • n elektronegatiewe atocm in 1 n tweede rrolekule ondergaan an 

• n sogenaanrle waterstofbinding te vonn. 

Die kohesie-energie digtheid van 1 n oplosmiddel soos gerreet deur die energie 

van . verdarrping, is die scmtotaal van al drie die b,ydraes deur alle rrolekules 

in die vloeistof. 

net Eciv, Ep v en Eh v onderskeidelik die energie per nol oplos­

:mic:ldel · as . gevolg . van dispersie, polere en waterstofbinding. Die ekwivalent 

aan die vergelyking wat die oplosbaarheidsparaneter definieer is: 

net d, p en h die oplosbaarheidspara:rreters net die onderskeie bydraes deur 

dispersie, polere en waterstofbinding. 

Verder poog An J- Yeh en IJ.oyd Berg (1984) an IIOlekules net soortgelyke 

eienskappe wat tot aantrekkingskragte lei, te kategoriseer wat die keuse van 

ekstraheenniddel sal vergerraklik. Oplosbaarheidspara:rreters wat onderverdeel 

word in disperse kragte ( o d ) , polere interaksie ( o P ) en H-bindingskragte 

( o h ) word hier aangewend scmel as die IIOlare voltmes van suiwer karp:>nente 

onder beskouing. Aangesien dispersielcragte nie beduidend van :rrekaar verskil · 

nie, word hierdie para:rreter geY.gnoreer. Pol ere interaksie para:rreters eri 

waterstofbindingspara:rreters word teen :rrekaar geplot. '!Wee punte, A en B, word 

onderskeidelik geplot vir die 2 katponente wat geskei IIOet word en die 2 

punte word net :rrekaar verbind. 1 n Lyn deur A en B word op C loodreg gekruis 

scx:lat die verhouding van N:. tot CB is gelyk aan die verhouding van die 

spesifieke IIOlere voltmes van die karponente wat geskei IIOet word ( figuur 

2.4). Ekstraheermiddels aan die kant van A sal groter affiniteit net A 

openbaar en ekstraheenniddel aan die kant van B sal groter affiniteit net B 

ondergaan •. Hierdie affiniteit van ekstraheenniddels het tot gevolg dat die 

onderskeie A en B karponente in die bc:denprc:rluk beland. 
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POLARITEITSDIAGRAM VAN DIE AlB-SIS TEEM 

A 

10 

B 

D 
5 

1,2,3~,5-EKS'IR.AHEERMIDDELS 

WA1ERSTOFBINDING PARAMETER. 

AGUUR 2.4: POLARITEITSDIAGRAM VAN DIE NB...SISTEEM 

Boy wend die 5a:rtrering-van-groep konsep aan en ken 1 n J?Olere paraneter aan 1 n 

funksionele groep toe en 1 n ooreenstemrende waterstofbindingspararceter vir 

onder5kej del i k die ooblywende alifatiese en aranatiese gedeelte va:.i:l die 

nolekule ( 1970) • Hierdeur word die navorser instaat gestel an en o h, waarde5 

te bereken 5crlat 1 n ge5kikte ekstraheenniddel akkuraat. vir 'n spe5ifieke 

5isteem voorspel te kan ~rd ( 5ien tabel 2. 3) • 

Hierdie pararceter5 noet dan toegepas ~rd op die polariteitsdiagram 5005 voor­

gestel deur Yeh et al (1984) (figuur 2.3). 

( 
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TABEL 2.3 GROEP BYilRAES 'l.Ul' Dm J?Or.eRE- EN WATERS'IDFBniDllGlP~ VAN 

MJrBKUI:ES 

I FUNKSIONEI.E I :J?OI.eRE PARAMETER I WATERS'IDFBJliDnGSPARAMETER vo H2 ( CAL/M:>L) I 
GROEP I vo p (CAL.cc)~/M:>L) 

I I ALIFATIES ~ 

-F 225 0 0 

-cl 300 100 100 

I >e12 .175 165 180 

I -Br 300 500 500 

I -I 325 1000 

1-o- 200 1150 1250 

I >eo 390 800 400 

I -coo- 250 1250 800 

1-CN 525 500 550 

I -002 500 400 400 

I -NH2 300 1350 2250 

I >NH 100 750 

I -QH 250 4650 4650 

I (-QH)n n(170) n(4650) n(4650) 

I -cooH 220 2750 2250 

Beei:i::x:Mer (1969) stel 'n vereenvoudigde vergelyking voor vir die bepaling van 

die polariteitsparaneter van 'n ekstraheenniddel vir toepassing op die polari­

teitsdiagram. 

met op =pol ere interaksieparameter 

1.1. = dipoolmomen t 

V=molere volume 
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2.4.4 ~ RIGrimE VIR DIE KEtSE VAN 'N EKS'mABEERMlDEL 

Carlson ( 1965) stel algem:me riglyne voor tydens die keuse van 1 n ekstraheer­

middel vir 1 n spesifieke sisteem. 

(a) Binere sisteem, hoogs poler : Kies In pol ere- of nie-polere ekstra­

heenni.ddel wat neer oplosbaar is net die hoer kokende k.arp:>nent. 

(b) . Binere sisteem, nie-poler : Kies In polere ekstraheenni.ddel neer 

oplosbaar net die hoer kokende kanponent. 

(c) Binere nengsel, die neer vlugtige karponent poler en die ander nie­

poler : Kies 1 n polere of nie-polere k.arp:>nent. Eersgenoem::ie kan 

die relatiewe vlugtigheid ankeer. 

(d) Binere sisteem, die neer vlugtige karponent nie-poler, die ander 

poler : Kies In polere ekstraheermiddel. 

(e) Binere sisteem, matig poler : Kies soos in (a) • 

Volgens Tassios ( 1969) word die effek van ekstraheennidd.elkonsentrasie op 

selektiwiteit deur een van drie uitstaande patrone uitgebeeld. Eerstens 1 n 

kontinue, byna lineere toenane van selektiwiteit net ekstraheenniddelkonsen­

trasie. Hierdie veiband kan die neeste voor. Tweedens vind 1 n skerp toen.arre 

in selektiwiteit plaas net verhoging in ekstraheenniddelkonsentrasie, ge­

woonli.k wanneer nie-nengbaarheid net een sleutel.karponent by hoe ekstra­

heermiddelkonsentrasie voorkan. Derdens bestaan 1 n ongewone patroon, nl 

naksinum selektiwiteit wat voorkcm by In inteiiiEdi.ere ekstraheenniddelkonsen- · 

trasie. 

Die relatiewe konsentrasies van die sleutelkanponente beYnv loed ook selektiwi­

teit. Indien die neer nie-ideale sleutelkanponent (kanponent j) net betrek­

king tot die ekstraheermiddel se konsentrasie afneem, neern die selektiwiteit, 

Sji toe vir 1 n konstante ekstraheenniddelkonsentrasie. 

Ve:rmenging van ekstraheenniddels om selektiwiteit te verhoog word dikwels in 

die literatuur raakgeloop. 1 n Tipiese voorbeeld is die byvoeging van klein 

hoeveelhede water om selektiwiteit van die ekstraheenniddel te verhoog. Qn 
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oplosbaarhei.d van 'n ekstraheenniddel te verhoog, word 'n tweede ekstraheer­

middel scms bygevoeg. Hierdie verskynsel kan besla:yf word as 'n tipe siner­

gistiese effek (Tassios, 1969). 

2.5 SKEIDnG VAN n-PBOP.ARJL EN 2-:Bl1rARlL 

Vir die skeiding van n-propanol vanaf 2-butanol is dit noodsaaklik geag ante 

kyk na werk wat alreeds op hierdie spesifieke sisteem gedoen is. 

Tydens evaluering van water as ekstraheenniddel net behulp van 'n v loeistof­

damp ewewigsapparaat, het Carlson (1954) resultate uitgedruk as relatiewe 

v lugtigheid van n-propa.nol · t .o. v. 2-butanol soos aangedui in tabel 2. 4. 

2-Butanol word ten spyte van sy hoer kookpunt as oorhoofse produk geprodu..:. 

seer. 

TABEL 2.4 REI:ATIE.WE VIml'IGBEID VAN N-PROP.ARJL 'lUI' 2-BJ.rAKlL IN~-

DIGBEID VAN VERSK:ILI:ENDE ~lES 

WATERKONSENTRASm (MJL %) 

0 

90 

91 

95 

97 

I REIATIEWE VLUGI'IGHEID ( ex ) 

I (n-PROPANOL T.O. v. 2-BUI'ANOL) I 

1,098 

0,775- 0,641 

0,746- 0,657 

0,684 - 0,641 

0,528 - 0,584 

Skeiding van oksigenate bestaande uit enige 2 funksionaliteite bv. 'n 

aldehied en alkohol, vind baie makliker plaas in die teenwoordigheid van 

water as skeiding tussen 2 soorgelyke funksionaliteite bv, 2 alkohole. Die 

hoer m:>lekulere mas sa m:>lekuul gaan gev;roonlik oorhoofs terwy 1 die laer 

nolmassa karnponente as l:x:rlerns verwyder word. 

Ekstraktiewe distillasie waartydens water as ekstraheenniddel aangewend word 

vir die skeiding van ligte alkohole is deur Katzen ( 1969) gepatenteer. 
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Vir die skeiding van Fischer-Tropsch-sintese ligte alkohole wend Morrell ( 1952) 

'n 90 nol % alkilaat l:xxlernsfraksie (kookgrense 290 - 398 °F) aan as 

ekstraheenniddel vir die skeiding van n-propanol-2-butanol. Resultate is 

uitgedruk as relatiewe vlugtigheid by verskillende sleutelkc::np:>nentkonsentrasies 

soos aangedui in tabel 2. 5. 

TAB8L 2.5 REIM'IEWE vrmriGBEIE VAN n-PROPANJL T.O.V. 2-~ BY 90 MlL% 

~m BY VERSKIIJ:.ENI:: :KCNSE:NmASIES ~ 

I KONSENI'RASIE VAN SLEUI'EL= 

IK~ (MJL%) 

n-PROPANJLI 2-Bo:rANJL 

90 10 

70 30 

50 50 

30 70 

10 90 

REI.ATIEWE VLmriGHEID. (cr.) : I TEME1ERATUUR . ( oc) I . 

1,46 120,2 

1,39 120,2 

1,40 120,2 

1,55 117,8 

1,43 119,2 

Bensoaatderivate is net behulp van 'n Ot.hrn=r-tipe VDE-apparaat geevalueer an 

skeiding tussen n-propanol en 2-butanol te bewerkstellig. Mengsels van ekstra­

heenniddels is ook evalueer. Metielbenzoaat en bensoesuur was effektief wanneer 

dit aileen gebruik is (Berg, 1987) (sien tabel 2.6). 

TAB8L 2.6 REI.ATIEWE VIml'IGmiE VAN n-PROPANJL T.O.V. 2-Bt1.rANJL IN AEWESIGIEID 

EN ~IGHEID VAN VERSKIIJ:ENDE IES 

EKSTRAEEERMIDDEIS VERHOUDINGS I REI.ATIEWE VL'CmiGHEID ( 0::}'1 
(MJL/MJL) I I 

IGeen I 1,07 

I Metielbensoaat I 1 6/5 1,20 1,24 

I M:ro.elsalisilaat I 1 6/5 1,17 1,13 

I Bensoesuur, ftaalsuuranhi- I 
I dried, netielsalisilaat I (1/3) (2/5) 1,25 1,26 

I Salisielsuur, netielbensoaat I (1/2) (3/5) 1,24 1,27 
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Die ver:hoodings is dele ekstraheenni.ddel per deel n-propanol - 2-butanol 

nengsel. Die twee relatiewe vlugtighede stem ooreen net die twee verhoudi.ngs 

ekstraheenniddel aangewend: bv. een deel netielbensoaat per deel alkohol­

nengsel lewer 'n relatiewe vlugtigheid van 1,20. 'n Del:de deel van 

bensoesuur, ftaalsuuranhidried en netielsalisilaat lewer 'n relatiewe 

vlugtigheid van 1, 25 wanneer dit tot een deel alkoholnengsel gevoeg is. 

2. 6 EVAIIJER:IN; VAN Dm EF.FEK:l'IWI'm:tT VAN EKS'mAHEERMIDDE 

Verskeie netcx:ies bestaan waarvolgens 'n geskikte ekstrahee:r:middel vir 'n 

spesifieke sisteem evalueer word {Carlson, 1965). 

2.6.1 

Walas ( 1985) vergel yk indiwiduele aktiwiteitskoefisient k.orrelasierretcx:ies en 

scm sy gevolgtrekkings as volg op: 

( 1) Die Margules en Van I.aar vonre het die voordeel van matema.tiese 

eenvoud en gernak. van evaluering van paraneters vanaf aktiwiteits­

koefisientdata. Gedeeltelike nie-nengbare vloeistofsisterre en 

matige nie-ideale linere nengsels word redelik verteenwoordig. 

Hierdie vergelykings kan nie toegepas word op nn.1tik:anponentsisterre 

sonder ternere of hoer interaksieparaneters nie. 

(2) Die Wilson vergelyking verteenwoordig vloeistof-darrp ewewig van 

binere- en rnu.J:tikalponeni::m:mgsels baie goed net behulp van slegs 

binere paraneters. va.nwee Wilson se eenvoud mag dit voork.eur geniet 

bo die NRTL en UNIQUAC vergel ykings. 

(3) Die NRTL vergelyking verteenwoordig vloeistof-darnp en vloeistof 

vloeistof ewewig van binere en nnlltikarp::>nentsisterre goed en word 

dikwels as meerderwaardig vir waterige sisterre beskou. Dit is 

eenvoudiger as UNIQUAC, maar het die nadeel dat drie paraneters vir 

elke paar kanponente bencx:iig word. 

( 4) Alhoewel UNIQUAC slegs twee pararreters per karnponentpaar aanwend, 

is hierdie vergel yking die nees ka:nplekse een. Inligting net 

betrekking tot rcolekulere oppervlaktes en -volunes van die suiwer 
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karponente wat noet bepaal word, ~rd vereis. Dit is an hierdie re:ie dat 

hienli.e neto::ie besorrler toepaslik is vir nengsels net groot verskille vir 

nolekulere groottes. UNIQtmC is die basis van die UNI:F.AC groep-bydrae rcetode 

vir aktiwitietskoeffisiente vanaf struktuur en geniet baie aandag in die 

literatuur. 'n Kennerk van UNIQUAC is sy ingeboude tenperatuurafhanklikheid 

oor ten minste 'n redelike gebied. 

2.6.2 

Die beginsel van skeiding deur ekstraktiewe distillasie is die afwyking van 

i.dealiteit van die kcmponente wat geskei noet word deurdat die afwyking van 

een kcmponent groter is as die ander kanponent in teenwoordighei.d van 'n 

ekstraheenniddel. Dus sal 'n vergelyking van die werklike kookpunte van die 
. . 

onderskeie indivi.duele kanpo!lente in gelyke dele net die ekstraheenniddel 

geneng, net die kookpunte voorspel by idealiteit, 'n redelike aanduiding \\lees 

van die effektiwiteit van die ekstraheenniddel. Ind.ien die verskil in 

kookpunt van een kcmponent groter as 10 oc is, word die ekstraheenni.ddel as 

. voldoende selektief beskou. 'n Kookpuntverskil van 20 oc word egter verkies. 

2.6.3 

Baie ekstraheenniddels wat toegepas word tydens ekstraktiewe distillasie is 

nie totaal nengbaar by k.arrerterrperatuur net een of beide karp:>nente wat 

geskei noet ~rd nie. Die maks.immt terrperatuur waarby enige nengsel van 

karnponent en ekstraheenniddel as 2 vloeistoffases kan bestaan word gedefi­

nieer as die I<MI'. Die mate van verskil van die I<MI' van die korrponente wat 

geskei noet word, is 'n aanduiding van die effektiwiteit van die ekstraheer­

middel. 

2.6.4 

Ekstraheenniddel (±3 ml) word in 'n gaschrcm::>graaf net 'n inerte stasionere 

fase gespuit. 'n Mengsel van korrponente word gespuit en skeidingsfak:tore 

(Fl2) word bereken. 
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SONDER EKSTRAHEERMIDDEL 

MET EKSTRAHEERMIDDEL 

lf2 = ~ /~ met ~2 =skeidingsfaktor 

'n Goeie korrelasie tussen skeidingsfaktor en relatiewe vlugtighede (ex:) ge­

neet net 'n VDE-apparaat is gevind. 

2.6.5 

Voor die ontwikkeling van ekstraktiewe distillasie is skeiding van 

naby-kokende karponente be.we.rkstellig deur toepassing van vloeistof-vloeistof 

ekstraksie. EkstraheeJ:IIri.ddels geskik vir vloeistof-v loeistof ekstraksie kan 

sans aangewend word vir toepassing op ekstraktie.we distillasie mits aan 

va.-reistes soos bv. hoogkokendheid, voldoen wo:rd. So kan n-heptaan en 

:rretielsikloheksaan net anilien via vloeistof-vloeistof ekstraksie savel. as 

ekstraktie.we distj 1 J asie geskei word. 

2.6.6 

Aangesien · hie:rdie tegniek aangewend is tydens die studie, word :rreer aandag 

hieraan gfMY. 

Die direkte :rreting van vloeistof-c:lanp ewewig is steeds 'n belangrike bron van 

inligting net betrekking tot die ewewigseienskappe van nengsels. Data in 

bestaande literatuur is die gevolg van ve.r:m::>eiende :rretings, en sluit sans nie 

dr.ukke en t.errpera.tuurgrense waarby data verlang word, in nie. Vir beide iso­

teJ:miese en isobariese. k.ondisies, · bestaan geen inligting vir die spesifieke 

siteem onder beskouing nie. ·Cor die algerreen gedurende die toepassing van 
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skei.dingsprosesse van naby kokende karponente, of waarby • n hoe graad van 

suiwerheid van karponente verlang word, is hoogs akkurate VDE-data ormri.sbaar 

tydens ontwel:p van toerusting en in die neeste gevalle noet betroubare en 

akkurate netings uitgevoer word (MalanCMSki, 1981) • 

Die beginsel van ,alle sirkulerende netodes vir VDE-data bepalings, is die 

kontinue skeiding van die c:lal:rpfase van die vloeistoffase onder gestadigde 

kondisies, neting van die teim:xlinamiese paraneters wat die ewew:igstoestand 

beskcyf, en die hersirkulering van die danpstrcx::m terug na die v loeistoffase. 

Al die teiJIOdinamiese paraneters (tenperatuur, druk en sanestellings van die 

bestaande .fases) word gelyktydig gemeet of slegs die paraneters nodig _vir die, - . 

bepaling Van ewewi.g •. 

• n Volled.ige stel vloeistof-darrp ewew:ig data is • n versaneling 

(Xi;Yi;T;P) van sanestellings, terrperature en drukke. M=este lae druk 

studies word uitgevoer onder isotenniese of isobariese kondisies en sal 

onderskeidelik (XiYiP) of (XiYiT) data bevat (Abbot, 1986). 

Die apparaat sien as volg daaruit : Die danp gevonn vanaf die kokende nengsel 

in die verdamperfles A word opgevang in fles B na volledige kondensasie 

( figuur 2. 5) • Nadat fles B gevul is loop die kondensaat oor en sirkuleer 

terug na die verdanpingsfles A. 'n Val word ingesluit scrlat die terugv loei 

van die kondensaat voorkan word. Die inhoud van fles B is tydens aanvang van 

'n eksperinent :r:yker in die neer v lugtige karponent as die danp bokant die 

kokende nengsel in die verdanper fles A. Met verdere bed:r:yf van die 

ewewigsapparaat word die sanestelling van die verdamperfles weer effens :r:yker 

in die neer vlugtige karponent en die ontvangerfles, arner. Bed:r:yf word 

voortgesit totdat gestadigde toestande verkry word. Die sanestellings van 

beide flesse verander nie net tyd nie scrlat: 

=--- = 0 ••••• (1) 
dt dt 

net XJA en Xm die nolfraksie van die neer vlugtige kce:rponent in die 

flesse A en B onderskeidelik. 



. -28-

Die d.istillasie verloop teen 1 n konstante tempo en tydens 1 n tydinterval dt, 

beweeg dn mole van die rrengsel van fles A na fles B en dieselfde hoeveelheid 

distillaat beweeg van fles B na fles A. Aangesien die kapasiteit van fles B 

konstant is geld: 

___,. f--. 

dn dn •••• (2) 

-=-

cit cit 

Indien die da:rrp gevonn ookant rrengsel net sa:rrestelling XJA, Y 1A is, dan 

is die hoeveelheid vlugtige karponente wat beweeg van fles Ana fles B gelyk 

aan Y 1A dn en die hoeveelheid van hierdie frak.sie oorgedra van fles B na 

fles A, Xm dn. Ter bevrediging van vgl 1 sc:Mel as die kondisie van 

kon.stante kapasiteit van· fles B, word net 1 n :rra.ssaba.lans vir die :rreer 

vlugtige kalponent: 

YJAdn = XJ..Bdn wat in kanbinasie net vgl (2) 

(Y1A-XJB) dn = 0 •••••• (3) lewer. 

cit 

Aangesien 1 n definitiewe snelheid van distillasie bestaan, is dn :/= 0, en kan 

vgl 3 bevredig word slegs as Xm = Ym. dt 

Bogenoem:le lewer die bewys, dat net die aannane van ewswig tussen die 

vloeistoffase en die gevonrrle darrp in fles A, die sa:rrestelling in fles B by 

gestadigde toestande, identiese sa:rrestelling van die gevonrrle darrp in fles A 

tot gevolg bet, dit is, gestadigde toestand stem ooreen net fase ~g. 

A 

A : VERDAMPERFLES 
B:KONDENSAATHOUER 

.. . ., 

B 

FIGUUR 2.5: BEGINSEL VAN N SIRKULASIE EWEWIGSAPPARAA T 
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2.6.6.2 VEREIS'll!S VAN 'N VUElS'lO£!'-D..l\MP ~CiSAPPARAAT 

Die volgende kondisies van 'n behoorlik ontwerpte ewewigsa;pparaat soos 

voorgestel deur R F Fouler en Hala et al ( 1967) noet nagekan word: 

(1) Die kolan noet 'n eenvoudige vonn besit. 

( 2) Klein hoeveeThede chemikalie noet gebruik word vir neting. 

( 3) Fasiliteite wat akkurate bepaling van ewewi.gsdruk en "terrperatuur 

aangee, noet ingesluit word. 

(4) 'n Kort tydsverloop noet nodig wees an gestadigde bedryf te verkry 

nadat begin is, of na enige verandering in ewewi.gsparaneters. 

( 5) Parsiele kondensasie of oorverhitting van damp ... in die cxrgEMing van .. 

die t.errperatuursensor ~t nie plaasvind nie. 

( 6) Geen vloeistofdruppels noet in die dampstroan wat die ewewigskaner 

na skeiding vanaf die vloeistoffase verlaat, voorkcm nie. 

( 7) Die hersirkulerende damp of sy kondensaat noet perfek net die 

vloeistoffase vemeng word an unifo:rne sanestelling te verseker en 

em sekondere verdarnping gedurende vemenging te verseker. 

( 8) Geen ska:melings in die sanestelling en vloeie noet in die 

sirkulerende strc:::ne voorkarn nie. 

( 9) Ruimt.es wat dooie volt'IIres veroorsaak wat akkurm:llering van stcmwe 

buite die sirkulasiewee van die apparaat teweeggebring, noet nie 

bestaan nie. 

( 10) Byvoeging en ontrekking van rronsters sender versteuring van 

gestadigde toestande noet JIOOntlik wees. 

Tydens 'n gesprek net Raal is JIOOntlike foote tydens vloeistof- damp ewewigbe­

paling geldentifiseer ( 1990) • 

(a) Totale ewewi.g word nie verkry nie. 

(b) Parsiele kondensasie van ewe.wi.gsdamp (nees algerrene fout) • 

(c) Foutiewe temperatuu:rneting. 

(d) Foutiewe c:lrukireting. 

(e) Beweging van vloeistof in dampstroan (maklik neetbaar). 

(f) Onbevredigende rronstememing, eli vloeistof j gekondenseerde d.arrq;> is 

nie unifonn tydens nonsternarce. 

(g) Verandering in samestelling van rronster tydens rronstername of voor 

analise. 
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(h) Versteuring van avewig nadat vloeistof- of daiq_:m::mster geneem is of 

voordat vloeistof- of darrpionster geneem is as gevolg van 

drukveranderings~ 

(i) Terrperatuurgra.diente in ewewigskaner het .foutiewe vloeistof-danp 

avewigsdata. tot gevolg. 



HXlES"l'lK 3 

'!ydens eksperinentele werk is 1 n othner-tipe vloeistof-danp ewswigapparaat, 
1 n loodsaanleg ekstraktiewe distillasiekolan en "REGRESS", 1 n rekenaars.inu­

lasieprogram, gebruik. Die vloeistof-darrp ewswigapparaat is gebruik an 

vloeistof-danp ewswigdata te genereer ter evaluer.ing van verskillende ekstra­

hee:rmiddels op die n-propanol/2-butanol sisteem. Qn die uitvoeJ::baarheid van 

e8straktiewe distillasie te evalueer net die :nees belCMellde ekstraheenni.ddel 

is verskeie distillasietoetslope op loodsaanlegskaal uitgevoer. Regressie en 

rekenaaDrodeller.ing is net behulp van UNIQUAC uitgevoer ten einde die 

ekstraktiewe distillasie-proses te beskl:yf vir noontlike inplerrenter.ing op 

. Barmarsieleskaal. 

3.1 

3.1.1 

Die VDE-apparaat bestaan uit drie dele, nl. 1 n verciaJiper (1), ewswigsk.arrer 

(2) en 1 n kondensaathouer ( 3) ( figuur 3.1) • Die ontwel:p van die VDE-apparaat 

hems op die beginsel van die Cottrel-:p::np deurdat In dun glasbuis ( 4) die 

verda!rper net die ewewi.gskaner veibind en rondan die ewewi.gskaner strek en 

scx:ioende as 1 n tipe isolasie vir die ewewi.gskaner dien. Eksterne 

isolasiemateriaal ( 5) is rondan die ewewi.gskaner aangebr.ing an isotermiese 

kondisies te verseker. Aan die bo-punt van die ewewigsk.arrer is 1 n J-tipe 

ysterkonstantaan tenrokoppel ( 6) aangebr.ing wat tot 0, 1 oc a.kkuraat is. 1 n 

Interne afloopbuis ( 7) veibind die terrokoppel net die verciaJiper. '!'us sen die 

.interne afloopbuis en die ewewigskaner is In ruimte wat verbind is net die 

ewew.i..gsk.arrer deur gaatjies ( 8) aan die basisgedeelte van die ewewigskamer. 

Die ewewigskaner en die kondensaathouer is verbind deur 1 n vertikale 

danpaftrekann ( 9) wat deur eksterne windings van ~standfilanent verhit 

word. Die terrperatuur van hierdie darrpaftrekann kan verstel en gerreet word. 

Aan die bokant van die kondensaathouer ( 12) is 1 n waterkoeler geplaas wat op 

sy beurt onderskeidelik aan 1 n RK20 Iauda tenrostaatbeheerde waterbad en 1 n 

NGW Vakm.nnat VPI gekoppel is. Tussen die va.kuurrpc::xrp en die VDE-apparaat is 1 n 

20 liter rondebolfles geplaas wat clien as In lugreservior an klein drukveran­

derings of pulse wat deur die va.kuurrpc::xrp veroorsaak word, te elim:i.neer. 



-32-

Die verdanper is toegerus net 1 n 350 Watt staafeleuent ( 10) wat beheer word 

vanaf 1 n verstelbare Varian transfonnator. Die korrlensaathouer en die ver­

danper is onderskeideli.k toegerus net magnetiese roerders ( 11) wat deur 

eksterne roterende magnete aangedryf woirl. Dit het tot gevolg dat konsen­

trasie- en tarperatuurgradiente van die vloeistoffraksies tot In mi.nim.nn 

beperk word. 

Figure 3. 2 en 3. 3 toon onderskeidelik die eksperinentele opstelling tydens 

vloeistof-danp ewewi.gmeting en 1 n gedetailleerde weergawe van die vloeistof­

darcp ewewi.g apparaat aan. 

3.1.2 

Die toetsrrDnster word via die tenrokoppelopening in die VDE-apparaat gevoeg. 

Die tenperatuur word stelselmatig net die verstelbare transfonnator verhoog 

totdat die nengsel in die verdanper kook. Die kokende vloeistof danptengsel 

spuit q:Maarts deur die Cot.trelbuis wat rondc:m die ewewi.gskarrer strek direk 

op die terrrokoppel wat akkurate terrq;::eratulJ.l:IIEti.ng tot gevolg het. Die vloei­

stof- en darrpfraksies skei van nekaar deurdat die vloeistof afwaarts deur die 

interne afloopbuis na die verdarnper terugbeweeg. Die darrpfraksie beweeg in 

die ruimte tussen die interne afloopbuis en die ewewi.gskamer 1 beweeg deur die 

gaatjies aan die basisgedeelte van die ewewi.gskamer waarna dit deur die vloei­

stof in die ewewigskamer oorrel. M:issa-oordrag tussen vloeistof en da:rrp vind 

hier plaas. Die danp beweeg verder q:Maarts deur die danpa:ftrekann wat 4 

grade Celsius hoer is as die ewewi.gsk.anerterrperatuur an parsHne kondensasie 

te voorkcm. 

Die darrp begin kondenseer nadat dit die dampaftrekann verlaat en vloei na die 

kondensaathouer. Die waterkoeler verseker volledige kondensasie van die darrp. 

Nadat die kondensaathouer volgeloop het 1 loop kondensaat oor, deur 1 n dun 

glasbuis wat aan die verdanper gek.oppel is 1 waarna 1 volledige sillus voltooi 

is. Hierdie proses word herhaal totdat ewewi.g verkry is. 

3.1.3 

'n Toetsrrengsel is in die VDE-apparaat gevoeg en toegelaat em te sirkuleer. 

Balfuurliks, totclat 3 uur verst:cyk het, is vloeistof- en da:rrg;xronsters 

onderskeidelik geanaliseer. Na 2~ uur het die vloeistof- en darrpsa:rrestellings 
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FIGOUR 3.2 

FIGOUR 3.3 
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nie :beduidend verander nie. Vir toekanstige VDE-neti.ngs is op 2 3/4 uur 

besluit vir mengsels an ewewig te bereik voordat monsters vir analises geneem 

word. Hien:iie tydsduur stem ooreen net Raal (1972) wat van 'n VDE-apparaat 

gebruik gena.ak het van 'n soortgelyke ontwerp. 

3.1.4 

.Aangesien die skeiding van n-propanol en 2-butanol die onderwel:p van hien:iie 

studie is, is 'n volledige stel eksperi.nentele VDE data van hien:iie sisteem 

by 840 m Bar gegenereer. 

3.1.5 

Ekstraheenniddels is so gekies dat dit industriele en :Eundanentele oorwegings 

insluit. Dit is ten doel gestel an 'n basiese insig te verwerf oor die 

kriteria vir 'n geskikt.e ekstraheermiddel vir die n-propanol/2-butanol 

sisteem. Die mees geskikt.e ekstraheermiddel noet ook aan.gewend kan word ~ir 

toepassing op grootskaalse distillasie. Potensiele ekstraheermiddels, soos 

aangedui in tabel 3.1, is gekies op grond van die volgende oorwegings: 

(i) Belangrikste funksionaliteite is ingesluit bv. alkohol, aldehied, 

suur, 'n pr.ircere en sekondere · amien, swaelverbindings en paraf­

fiene. 

(ii) 'n Kanbinasie van funksionaliteite in 'n spesifieke ekstraheer­

middel is beperk an interprestasie van die bydrae van 'n funksiona­

liteit te vereenvoudig. 

(iii) Ekstraheermiddels, mat uitsondering van water, is h,oogkokend em 

her:w.inbaarheid van die ekstraheermiddels m:x>ntlik te maak. 

( iv) Ekstraheenniddels, mat · uitsondering van propioonsuur, word 

geredelik 6f kc:mrersieEH in verskeie toepassings ·as ekstraheer­

middel aan.gewend 6f word na verwys as tipiese ekstraheenniddels in 
· literatuur. 

(v) Water as . ekstraheenniddel vir die n-propanol/2-butanol sisteern is 

reeds deur Carlson ( 1954) gerapporteer. Herhaling van VDE-matings 

sal dui op die :reate van ooreensterrmigheid van hierdie werk mat die 

werk van Carlson. 
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(vi) Op grond van sukses wat behaal is net hoogkokende koolwaterst~ 

as ekstraheenniddel (M:>rrel 1952) is Sasolstrare, nl Wit olie 1 

(isoparaffiniese C9-c13) , Wit olie 2 (isoparaffiniese C12-

C13) en Arcxla.atolie (50 % aranatiese C9-c13) aangewend. 

As aanduiding van die suiwerheid van chemikaliee is fisiese 

eienskappe ( literatuur en eksperinenteel) in tabel 3.1 aangegee. 

PotensiE:ne ekstraheenniddels is geevalueer by verskillende ko:q.sentrasies ten 

opsigte van die n-propanol/2-butanol sisteem soos aangedui in tabel 3. 2. Daar 

is gekonsentreer op hoe konsentrasies ekstaheenniddel ( 75- en 85 nol %) 

aangesien dit bekend is dat die du.imreel van 4: 1 ekstraheenniddel tot voer 

gewoonl.ik effektiewe skeic:liilg tot gevolg het (Berg, 1969) • Die evaluering van 

Ill ekstraheenniddelkonsentrasie · vail 48 nol % is geskoei op ekonaniese oor-

wegings. Bedl:yfskoste, koste van herwinning van die ekstraheermiddel en 

deursnee van die ekstraktiewe distillasiekolan is 1 n funksie van die aanwen- . 

ding van 1 n spesifieke ekstraheenniddelkonsentrasie. Uitenratige hoe 

waterkonsentrasies · is gebruik aangesien slegs hoe waterkonsentrasies ( >80 nol 

%) 1 ll beduidende invloed op skeidings het (Carlson, 1954). 

n-Propanol en 2-butanol konsentrasies is by 1 n spesifieke ekstraheenniddel­

konsentrasie ten opsigte van nekaar gevarieer an sodoende die hele konsentra­

siegebied vanaf 0 nol % tot 100 nol % op 1 n ekstraheenniddelvcye basis te 

dek. Bedl:yfskondisies tydens VDE-netings is vir alle toetslope konstant gehou 

(tabel 3.3). 

3.1.6 

Binere data is vir die n-propanol/ekstraheenniddel en 

2-butanol/ekstraheenniddel onderskeidel.ik by 840 mBar oor die hele 

konsentrasiegebied gegenereer. Die oogrrerk was an tesan:e net die ternere data 

n-propan.ol/2-butanol/ekstraheenniddel, binere n-propanol/2-butanol-data en 

bg. data, genoegsan:e data besk:iJilia.ar te he vir die uitvoering van korrelasies 

en m::x::lellering van die sisteem. 
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TABEL 3.1 FISIESE EIENSKAPl'E VAN ~ GEBRDIK BY 20 oc 

DIGI'HEID (kg/1) BREKINGSINDEKS 

OPIDSMIDDEL 

I EKSPERIMENrEEL I LITERATUUR I EKSPERIMENI'EEL I LITERATUUR I 

In-Propanol I 0,8040 0,8035 0,3843 1,3850 

12-Butanol I 0,8065 0,8080 1,3962 1,3954 

I Water ( gedistilleer) I 0,9975 1,0000 1,3324 1,3330 

. I SulfolS..an . 
..... 

I 1,2620 1,260 - 1,4789 1,4840 

. I I - 1,270 

I Furfuraldebied I 1,1610 1,1594 1,5251 1,5261 

IFenol (60 °C) I 1,0420 1,0576 1,5331 1,5408 

I Etileenglikol I 1,1130 1,1088 1,4305 1,4318 

IAnilien I 1,0214 . 1,0217 1,5860 1,5863 

I Propioonsuur I 1,0040 0,9930 1,3872 1,3809 

II:MSO I 1,1015 1,1014 1,4774 1,4770 

I Tri -etielarnien I 0,7299 0,7326 1,4002 1,3980 

I DIG:r'HEID I KOOKGRENSE IVISKOSITEIT I FLITSPUNl' IANILIEN-1 
Kc::x::>rnATERS'F- I (kg/1) I ( oc) IBY 40 oc I ( oc) IPDNr I 
STROME I I I (eSt) I I ( OC) I 

IWit olie 1 I 0,7620 161,0 - 202,3 I 1,2 54 80,1 

I (C9-c13) I I 
!Wit olie 2 I 0,7845 192,5 - 232,0 I 1,8 78 82,5 

I (C12-c14) I I 
IArcrraatolie I 0,8330 156,3- 199,7 I 1,0 50 20,4 

I (C9-c13) I .I 
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mmr, 3.2 ~ WAARBY EKSTRABEERMIIJE EV'AlllEER IS OP DIE 

n-PROPAKIL/2-BUrAIDL SISTimM 

KONSENI'AASIE (IDL %) 

EKSTRAHEERMIDDEL 1 48 1 75 1 85 1 9o 1 93 I 95 I 

!Water I I XI XI XI XI 
!Sulfolaan I I XI I I I 
I Furfuraldehied I I XI I I I 
!Fenol XI XI X. I I I I 
I Etileenglikol XI XI XI I I I 
I.Anilien I I XI I I I 
IPropioonsuur I I XI I I I 
II:MSO XI XI XI I I I 
ITri-etielamien I I XI I I I 
!Wit olie 1 XI XI XI I I I 
IWit olie 2 X I· XI XI I I I 
!.Arataatolie XI XI XI I I I 

PARAMETER KONDISIE 

IDruk 1840 Mbar 

l'l'enp:rratuur van dampaftrekannl4 oc hoer as temperatuur van ewewigskal:rer I 
I Tenp:rratuur van waterkoeler !15 oc I 
!Terrp:> van sirkulasie I± 3 druppels per sekonde I 
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3.2 

3.2.1 

Die glaskolan se dinensies is as volg: 

Hoogte : 8 neter 

Inteme deursnee : 80 mn. 

Die kolan is gevul net Sulzer gestruktureerde pakkingsrrateriaal net agt 

noontlike voerpunte 1 m van makaar. Die kolan is toegerus .net 1 n waterver­

koelde parsiEHe kondensator en In 6 liter rondebolfles wat dien as verciarrq?er. 

Twee kwartsvoorverhitters is aangewend an voennr:tteriaal en ek:straheenniddel 

onderskeidelik te verhit na 1 n. verlangde terrperatuur voorciat dit in die kolan 

gepcup ·word. 1 n Aantal plate is tussen die ek:straheermiddelvoerpunt en 

oorhoofse 'aftrekpunt toegelaat an ekstraheer.:middeloordrag na die oo:Choofse 

produk te voorkan. 

_Bcdernsproduk kan teen 1 n vasgestelde terrpo net behulp van 1 n J?CfiP verwyder 

word, wat kontinue bedcyf van die kolan noontli.k maak. Terirokoppels is langs 

die lengte van die kolan · gerronteer em die terrperatuu:rprofiel te nonitor. 

Refluksverhouc:lings is aan die bo-punt van die kolcm net 1 n elektranagneet 

beheer. 

Beheer oor die bedl:yf van die kolan is vergenak.lik deur 1 n sentrale beheereen­

heid wa.t enige inligting ten opsigte van bedcyfskondisies aan die operateur 

beskikbaar stel. Figuur 3. 4 dui 1 n diagramatiese voorstelling van die ekstrak­

tiewe distillasiekola:n aan. 

3.2.2 

3.2.2.1 

Vanuit resultate verkry net die VDE-apparaat is die nees belCMende ekstraheer­

middel geldentifiseer en geevalueer ~ potensH~le ekstraheenniddel in die 

loodsaanleg. Die volgende kondisies is gebruik: 
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3.2.2.1.1 

Voerverhoudings van ekstrahee:on:i.ddel tot Fischer-Tropsch sintese alkohol­

nengsel is gevarieer na 2:1; 3:1; 4:1 (vol/vol) waartydens refluksverhoudings 

gevarieer is an vexband tussen n-propanolsuiwerheid en -opbrengs te bepa.al. 

Refluksverhoudings van 3:1; 8:1; 11:1 en 15:1 is aangewend. 

3.2 .2.1. 2 LIG;;IK; VAN om EKS'mABEERMIDilVOBRP'ONI' 

By bogenoerrde toots lope waartydens die inv loed van ekstrahee:on:i.ddelk.onsen­

trasie ondersoek is, is ekstrahee:on:i.ddel op die 6de teoretiese plaat (van bo 

af) gevoer ( konfigurasie 1) • Jl..ddisionele toetslope net 'n voe:rverhouding van 

ekstrahee:on:i.ddel tot alkoholnengsel van 4: 1 is uitgevoer waar die ekstraheer­

middel op die 3de teoretiese plaat gevoer is ( konfigurasie 2) • Konfigurasies 

word in Figuur .3. 4 aanget6on. 

3.3 

3.3.1 

Regressies en sinnllasiewerk · is net behulp van die rekenaarprogram REGRESS 

uitgevoer. Die volgende sinnllasies is gedoen: 

3.3.1.1 

'n Volledige stel VDE-data van die binere sisteem, n-propanol/2-butanol, is 

by 840 m bar gegenereer net behulp van UNIFAC. 

Die huidige bedcyfsopset vir die distillasie van n::..propanol is gekorreleer 

net ·behulp Va.n tJNIEAC binere VDE data. 

'n Regressie van eksper.irrentele VDE data van n-propanol/2-butanol vir die 

bepaling van die binere interaksieparameters is net UNIQUAC uitgevoer. 

3.3.1.2 

'n Regressie van die ternere VDE data van n-propanol/2-butanol en die rrees 

belCMencie ekstraheenniddel wat in paragraaf 3 .1. 4 gegenereer is, is net 

UNIQUAC ui tgevoer. 



-41-

'n Verdere regressie van onderskei.delik die binere pare n-propanol/ekstraheer­

middel en die 2-butanol/ekstraheemi.ddel VDE data soos gegenereer in 

paragraaf 3 .1. 5, is net UNIQUAC uitgevoer. 

Dit is ten doel gestel an net behulp van die binere interaksiepararreters van 

die sisteme, n-p.ropanol/2-butanol, n-propanol/ekstraheemiddel en 2-butanol/ 

ekstraheeiiiii.ddel so;.;el as net behulp van die ternere interaksiepararreters 

n-propanol/2-butanol/ekstraheenniddel 'n akkurate beskrywing en voorspelling 

te naak vir 'n neer ekona:niese uitvoerbare netode an suiwer n-propanol te 

produseer. 

3.3.2 EKS'mARTIE.WE D~m-SJMHAC5JES 

Met · beh.ulp van die Voileclige stel interaksiepararreters 1 . SODS bepaal in para­

graaf 3. 3 .1. 2, is die loodsaanlegclistillasiekolan gem::xielleer volgens 

eksperinentele bech:yfskondisies, sODs beskcyf in paragraaf 3.2.2.1.2 (konfigu­

rasie 2) o 
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In hierdie hoofstuk word resultate van vloeistof-damp ewewi.gsnetings van die 

n-propa.nol/2-butanol sisteem afsonderlik en in teenwoordigheid van 

geselekteerde ekstraheenniddels bespreek. Daar word gepoog an lig te werp op 

die keuse van 'n ekstraheenniddel vir a.ikohol sistene vir toepassing in 

ekstraktiewe distillasie. 

4.1.1 

Eksper.i..trentele VDE-data (tabel 4.1) van die binere sisteem verkry m.b. v. die 

Othmerapparaat in afwesigheid van 'n ekstraheenniddel is in figuur 4.1 

geplot. Resultate van die regressie net behulp van UNIQUAC, d.i. binere 

interaksiepararreters, versk;yn onderaan tabel 4 .1. VDE-data wat by soortgelyke 

k.ondisies net UNIFAC gegenereer is (tabel 4. 2) , is op dieselfde assestelsel 

geplot ( figuur 4 .1) • Dit ma.te van ooreenstenming van hierdie twae k:urwes is 

opvallend. Die noeilikheidsgraad an n-propanol en 2-butanol van mekaar te 

skei is duidelik, aangesien die ewewigskw:wes baie naby aan die x=y-lyn gelee 

is. 

Relatiewe v lugtigheid van n-propanol ten opsigte van 2-butanol van eksperi­

nentele en gesinuleerde data is onderskeidelik op grafiek 4. 2 geplot. 'n 

Effense afwyking net betrekking tot helling van die ewewi.gslyne kan voor, 

ma.ar blyk nie beduidend te wees nie. Met die aann.ane dat die relatiewe 

vlugtigheid van alk.ohole net wisselende k.onsentrasies ten opsigte van mekaar 

k.onstant bly (Walas, 1985) , is die gemiddelde relatiewe vlugtigheid van 

eksperinentele en ges.irro.Jleerde data onderskeidelik bereken as 1, 092 en 1, 092 

(tabel 4.1 en 4.2). 

Aangesien UNIF.AC gebaseer is op tenn::x:linamiese konsistensie, kan aanvaar word 

dat die VDE-apparaat wat gebruik is, geskik is vir genering van betroubare 

VDE-data. 
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4.1.2 

Vir 'n si.nvolle bespreking en afleidings net betrekking tot die interaksie 

tussen ekstraheermiddel en alk:oholpaar onder beskouing, is dit ncxlig an die 

verskille tussen n-propanol en 2-butanol uit te lig. 

n-Propanol is 'n prinere alkohol en 2-butanol is 'n · sekondere alkohol. 

n-Propa.nol beskik oor 'n hoer polariteit as 2-butanol net 'n hoer 

di-elektrisiteitskonstante, nl 20,1 en 15,8 onderskeidlik. Barton (1983) 

bevestig ook hierdie verskil in polariteit deurdat 'n groter polere 

interaksiepara:rreter aan n-propanol ( 3, 3) as aan 2-butanol ( 2, 8) toegeken word 

(tabel 4.4). Verder beskik n-propa.nol oor 'n groter waterstofbindings­

potensiaal, waarskynlik as gevolg van die tei:minale suurstofatoari wat steries 

neer begunstig is as in die geval van 2-butanol. Waterstofbindingspara:rreter, 

d.i. die vernoe tot waterstofbinding van n-propanol en 2-butanol, is 

ond.erskeidelik deur Barton gerappc:>rteer as 8, 5 en 7, 0 ( 1983) • 

Die volgende ekstraheenniddels is geevalueer op grond van redes soos in 

paragraaf 3 .1. 5 weergegee is. Volledige eksperim:mtele VDE-data en berekende 

relatiewe vlugtighede (:a:) verskyn in bylaag 1. Vir ·die doel van die 

bespreking word slegs na die VDE-kurwes en gemiddelde relatiewe vlugtighede 

(tabel 4.3) verwys. 

4.1.2.1 

VDE-data (bylaag 1) en berekende relatiewe vlugtighede (tabel 4.3) van water 

as ek.straheer:middel by konsentrasies van onderskeidelik 85-; 90-; 93,5 en 97 

nol % is onderskeidelik in figure 4.3 en 4.4 geplot. Die relatiewe vlugtig.;.. 

hede van n-propanol ten opsigte van 2-butanol word kleiner as 1 in teen­

'WCX)rdigheid van hoe waterkonsentrasies net 2-butanol wat neer v lugtig is as 

n-propanol ten spyte van 2-butanol se hoer kookpunt. 'n .Aansienlike ver­

skuiwing van die ewewigskw:we onder die x=y-lyn is verk:cy net slegs geringe 

toena:rres in waterkonsentrasie. Die relatiewe vlugtigheidsverwantskap van 

n-propanol ten opsigte van 2-butanol stem goed ooreen net Carlson ( 1954) se 

bevinding. Interessant egter is die geweldige afna:rre in relatiewe vlugtigheid 

van n-propanol ten opsigte van 2-butanol rret 'n toena:rre in n-propanol 

konsentrasie. Hierdie verskynsel vergroot met toenemende waterkonsentrasie. 
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Volgens Carlson (1954) noet water altyd eerste cx:n:weeg word as In potensiElle 

ekstraheei:mi.ddel. Water is die enigste 110lekuul wat waterstofbande kan doneer 

en ontvang van genoegsane sterkte an voordeel van sy gunstige gearetrie te 

verkry (Coetzee, 1969). Berg (1969) klassifiseer water dan -ook as 1 fi klas 1 

oplosmiddel op grond van sy sterk waterstofbinding~. Water beskik oor 
1 n baie hoe · polariteit ( di -elektrisiteitskonstante = 80, 37) en In polere 

interaksieparaneter van 8, 8. 

4.1.2.2 

Vanuit VDE-kurwes en berekende relatiewe vlugtighede net 85 1101 % Sulfolaan 

(figure 4. 5 en 4. 6) is geen beduidende verskuiwing in relatiewe vlugtigheid 

. van die twee sleutelkarponente . ten opsigte van nekaar waargeneem nie. 1 n 

Gemi.d.delde relatiewe vlugtigheid van 0,983 net sulfolaan is nie ·betekenisvol 

nie aangesien dit ba.ie naby aan 1,09 is"wat verkry 'WOrd in afwesigheid van 

ekstraheenniddel. Aseotroopvonning van Sufolaan net die alkoholpaar het ook 

voorgekan, soos dit · duidelik blyk vanuit die gercete ewewigsterrperature 

(bylaag 1). As gevolg van beide faktore is sulfolaan nie verder oorweeg as 

potensiElle ekstraheemtiddel nie. 

Die elektronskenkende tetra:rretielgroep asook die elektrononttrekkende 

suurstofat.are van sulfolaan gee aanleiding tot In hoe mate van polariteit 

( di -elektrisiteitskonstante = 43, 30) • Verder is die suurstofatare van 

sulfolaan steries begunstig arrlat dit uit die v lak van die vyflidring gerig 

is. Die ver:noe van ·die suurstofatane an wa.terstofbinding te kan ondergaan, 

behoort . na vei:Wagting dus baie goed te wees, maar het. nie net eni9e van die 

alkohole onder beskouing, enige ~sifieke. interaksie van n-propanol t.o.v. 

2-butanol ondergaan nie. ·Anders as in die geval van water kan sulfolaan slegs 

waterstofbinding ondergaan vanaf die suurstofstocm vanaf n-propanol na die 

suurstofatane van sulfolaan. Moontlik is hierdie wa.terstofbinding nie van 

genoegsa:rre sterkte an voorkeurassosiasie net n-propanol te ondergaan nie. 

4.1.2.3 E'llf(FURATJ Ht:H I El J 

VDE-netings en berekende relatiewe v lugtighede verJay in teenwoordigheid van 

furfuraldehied dui op 1
fi effense toenarne in relatiewe vlugtigheid van 

n-propanol ten opsigte van ·2-butanol (figure 4.7 en 4.8). 
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Hierdie onbeduicleOOe assosiasie van furfuraldehied net 2-butanol is in teen-

. stelling net wa.t veJ:Wag sou won:i, aangesien n-propanol oor 1 n sterker wa.ter­

stofbindingsveJ:It09 beskik as 2-butanol. Furfuraldehied is in staat an wa.ter­

stofbinding vanaf die proton van die aldehiedsuurstofatocm net 1 n propanol ·te 

kan ondergaan. Hierdie proton is egter nie aktief ten opsigte van wa.ter­

stofbinding nie (Berg, 1969). 

4.1.2.4 

Die relatiewe vlugtigheid van n-propanol ten opsigte van 2-butanol neem tot 

In geringe mate toe net toename in fenolkonsentrasie (figure 4. 9 en 4.10) • 

Berg (1969) klassifiseer fenol as 1 n klas 2 vloeistof as gevolg van fenol se 

ve:r:m:>Ef · · tot wa.terstofbinding. Hierdie ~ . kan toegeskcyf word aan 1 n 

aktiewe wa.terstof~ en donoratocm ( suurstof) • Voorkeurassosiasie net die 

sterker wa.terstofbindende sleutelkarponent, n-propanol is veJ:Wag wa.t egter 

nie die geval is nie. Fenol beskik egter nie oor 1 n. hoe polariteit nie ( di­

elektrisiteitskonstant = 31,0). 

4.1.2.5 

. Teenwoordigheid van ± 4 7 nol % etileenglikol het aanleiding gegee dat die 

noimale relatiewe vlugtigheidsverwantskap ankeer en 2-butanol die neer 

vlugtige :karponent :raak. 1 n Beduj dende toena:rre in relatiewe vlugtigheid van 

2-butanol tot n-propanol vind plaas net verhoging in etileenglikolkonsen­

trasie (figure 4.11 en 4.12) • 

Net soos in die geval van water is hierdie Klas 1 glikol instaat tot vo:r:ming 

van drie-dilrensionele wa.terstofbande net n-propanol (Berg, 1969) • Verder 

besit etileenglikol twee alkoholgroepe wa.t tot verskeie wa.terstofbindings­

noontlikhede iei, nl vanaf die · 2 tenniese protone van die glikol na die 

suurstofatare van n-propanol en vanaf die proton vanaf die alkohol na die 2 

suurstofatare van etileenglikol. Etileenglikol beskik verder oor In besonder 

. hoe polariteit (di-elektrisiteitskonstante = 37 ,0). 

Ten spyte . van die groot verskil in die relatiewe vlugtigheid wat etileen­

glikol (85 nol %) tot gevolg het (van 1,092 na 0,829), is die effek teegewerk 

deur die hoer-kokende 2-butanol wat tot gevolg het ,dat die absolute relatiewe 

v lugtigheid nie genoegsaam vanaf een (ex = 0, 829) afwyk nie ( tabel 4. 3) • 
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4.1.2.6 

In teenwool:digheid van 85 nol % anilien het die relatiewe vlugtigheid van 

n-propanol tot 2-butanol tot 1 n baie geringe ma.te toegeneem (figure 4.13 en 

4.14). 

Hierdie basis wa.t tot swak wa.terstofbinding instaat is (M:>rrison et al, 1983) 

en 1 n ooreenstermende lae polariteit het, het selektief net n-propanol 

interaksie ondergaan, maar van 1 n nie-beduidende grootte (10:: = 1,137). 

4.1.2.7 PROPICXRIDOR 

1 n Geringe . toenane in relatiewe vlugtigheid van n-propanol tot 2-butanol is 

waargeneem na.dat ---.propioonsuur as potensHHe ekstraheenniddel evalueer is 

(figure 4.15 en _. 4.16) • Bevestiging van die skerp helling van relatiewe 

vlugtigheid net toenane in nolfraksie n-propanol (figure 4.16) k.on nie 

uitgevoer word nie oorla.t aanduidings ontstaan het die propioonsuur vanwee sy 

k.orrosiwiteit die ma.gnetiese roerders aangeval het. 

Ten spyte van . propioonsuur se wa.terstofbindingsvenroe en suureienskappe is 

geen beduidende selektiwiteit teenoor 1 n spesifieke alkohol waargeneem nie. 

Propioonsuur se polariteit is van ongeveer dieselfde grootte as die van 

n-propanol en 2-butanol. Op grond van propioonsuur se k.orrosiwiteit teenoor 

netale is propioonsuur in elke geval onaantreklik as potensiEHe 

ekstraheenniddel. 

4.1.2.8 

In teenwoordigheid van 'n lae DMSO konsentrasie (± 4 7 nol %) k.eer die 

relatiewe vlugtigheidsvel:wantskap van n-propanol ten opsigte van 2-butanol an 

sodat 2-butanol die neer vlugtige k.anponent raak (figure 4.17 en 4.18) • 1 n 

ToerlarrE in DMSO konsentrasie van 75 nol % na 85 nol % het 1 n geringe verskil 

in relatie\ve vlugtigheid tot gevolg gehad. 

Hierdie aprotiese oplosmiddel beskik . oor 1 n betreklike hoe di -elektriese 

konstante (tabel 4. 4) en 1 n blootgestelde suurstofatoam met ongedeelde 

elektronpare wat voorkeur waterstofbinding net n-propanol kan ondergaan. 

Hierdie verskuiwing in relatiewe vlugtigheid na 0, 906 is nie genoegsaam vir 

DMSO am gunstige oorweging as ekstraheenniddel te geniet nie. 
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4 .. 1.2.9 

Geen verskil in die relatiewe vlugtigheidsve:rwantskap van· n-propanol ten 

opsigte van 2-butanol is in teenwoordigheid van hoe konsentrasies tri -etiel­

arni.en waargeneem nie (figure 4.19 en 4. 20) • 

Enige vonn va.p. interaksie vanaf die sentrale sti.kstofatocm van tri -etielarni.en 

d.i. waterstofbi.nding en aktiwiteit as gevolg van die ongedeelde elektron­

paar f word m:::ontlik aan bande gele vanwee steriese afskenning van die drie 

etielgroepe. Tri-etielamien beskik oor 'n polariteit van ongeveer dieselfde 

grootte as n-propanol en 2-butanol (tabel 4. 4) • 

4.1.2.10 ~ 

Groot toenarres in relatiewe vlugtigheid van n-propanol ten opsigte van 

2-butanol het in teenwoordigheid van lae Arcma.atolie konsentrasies ( 48 nol %) 

plaasgevind (figure 4. 21 en 4. 22) • 'n Beduidende toenarre in relatiewe 

vlugtigheid het plaasgevind nadat Arcma.atolie konsentrasies verhoog is na 75 

nol % en 85 :rrol % onderskeideli.k. 

4.1.2.10.2 WIT OLlE 1 (ISO-PARAFFINIESE Cg-c13 SNIT) 

In teenwoordigheid van Wit olie 1 het die relatiewe vlugtigheid van 

n-propanol ten opsigte van 2-butanol beduidend verhoog (figure 4. 23 en 4. 24) • 

Met verhoging van die Wit olie 1 konsentrasies van groter as 48 nol % is 

klein toenarres in relatiewe vlugtigheid waargeneem. 

4.1.2.10.3 WIT OLlE 2 (ISO-PARAFF.INIESE Cu-<!14 SNIT) 

Groot toenarres in relatiewe vlugtigheid is net Kerosol 200 as ekstraheer­

middel verkry. Met 'n verhoging in Wit olie 2 konsentrasie van 48 nol % na 75 

nol % het die v lugtigheid van n-propanol ten opsigte van 2-butanol verder 

beduidend verhoog, maar na verhoging van Wit olie 2 konsentrasie na 85 nol % 

het die relatiewe v lugtigheid nie beduidend verhoog nie (figure 4. 25 en 

4.26). 
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Vergelyking van die koolwaterstofsnitte net betrekking tot die relatiewe 

vlugtigheid van n-propanol ten opsigte van 2-butanol kan op 2 wyses geskied, 

nl.: 

Ten · eerste kan die araratiese (± 50 %) koolwaterstof ( C9 - C13) en 

iso-paraffiniese Wit olie 1 (C9 - Cl3) net nekaar vergelyk word aangesien 

slegs die arextaatinhoud van nekaar verskil. Beide ekstraheermiddels is 

nie-poler en sal gevolglik voorkeurassosiasies net die minder polere alkohol, 

2-butanol ondergaan. Klein toenanes in relatiewe vlugtigheid net Wit Olie 1 

konsentrasies is waarskynlik die · gevolg dat hierdie hoe nolere voll.JI're 

iso-paraffien reeds by lae konsentrasies (± 48 nol %) die alkoholpaar 

effektief van nekaar afskenn en dat elke alkoholnolekule reeds by lae 

· konsentJ:asies anring is deur paraffier:rrrolekul~s. Met verhoogde Wit Olie 1 
. . . . 

konsentrasies word 1 n situasie betree dat Wit olie 1 nolekules nekaar "sien" 

en dus slegs 1 n klein toename ill relatiewe vlugtigheid tot gevolg het. 

Daarenteen is die Aranaatolie nolekules van laer nolere voll.JI'res en vind 

hierdie afskenningseffek eers by hoer konsentrasies plaas. 

Die rt -elektronsisteem in aramatiese nolekule word besk.ou as In relatiewe 

blootgestelde gebied van negatieve lading, effektief in 1 n rigting parallel 

aan die aramatiese ring (I.agCMSki, 1970). Ara:natiese koolwaterstcMwe en ander 

7r -elektrondonor koolwaterstCMWe dien as goeie proton akseptors. Die 

elektronskenkende aard van die al.ki.elgroepe na die sekondere koolstofatocm in 

2-butanol verc:x:>rsaak dat die suurstofatoa:n sterk gepolariseer word. Hierdie 

groot negatiewe lading op die suurstofatoa:n het tot gevolg dat die 

bindingslente tussen die suurstofatoa:n en . die waterstofatoa:n vergroot. 

Hierdi~ ___ blootgestelde positiewe puntladi.ng (H-atoan) lei m:Xmtlik daartoe dat 

In u:pe waterstofbinding net die . negatiewe lading vari die . planere 

.1t -elektronsisteem van die aranatiese nolekule voorkan. Die grootte van die 

elektronskenkende effek van die alkielgroep in n-propanol is baie kleiner as 

in die geval van 2-butanol. As gevolg hiervan kan aangevoer word dat Aranix 

neer selektief ten opsigte van 2-butanol optree as Wit olie 1. 

Ten tweede kan die iso-paraffiniese Wit olie 1 (C9 - C13) net die 

iso-paraffiniese Wit olie 2 (C12 - C15) vergelyk word net die enigste 

veranderlike die verskil in die gemiddelde koolstofkettinglente. Wit olie 2 

het net konsentrasies van 48-, 75- en 85 rol % hoer gemiddelde relatiewe 

. vlugtighede tot gevolg gehad as in die geval van Wit olie 1. Die langer 
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koolstofk:ettinglengte .iso-paraffien, Wit olie 2 is instaat an alkohol­

rrolekules te "sien" en dusby 'laer konsentrasies individuele alkohol.Irolekules 

beter af te sk.eJ:rn as in die geval van die kleiner rrolere volmre Wit olie 1 

rrolekules. Met ander woorde, Wit olie 2 beskik oor 1
ll groter volmre per rrol 

wat tot verhoogde interaksierroontlik:hede lei. 

4.1.3 

Op grond van bogenoerrde resultate wat behaal is net die ondersk.eie ekstraheer­

middels vir die n-propanol/2-butanol sisteem (tabel 3.2) kan die ekstraheer­

middels in 3 hoofkategoriee verdeel word. 

( i) Ekstraheermiddels wat aanleiding gegee het tot In verhoogde 

relatiewe v lugtigheid van n-propanol ten opsigte van 2-butanol 

d.L Aronaatolie, Wit olie 1 en Wit olie 2. 

( ii) Ekstraheenniddels wat tot gevolg gehad het dat die relatiewe 

vlugtigheidsvel:wantskap arnkeer en 2-butanol meer vlugtig raak ten 

opsigte van n-propanol, d.L etileenglikol en water. 

(iii) Ekstraheenniddels wat nie 1 n beduidende verandering van die 

nonnale relatiewe vlugtigheid van 1,09 tot·gevolg gehad het nie, 

d.i. alle ander ekstraheenniddels behalwe bogenoerrde. 

In 1 n P='9ing an ekstraheenniddelgedrag te koppel aan ~e fisiese eienskappe 

van die suiwer karrponente onder beskouing, word na eienskappe soos weergegee 

in tabel 4. 4 verwys. Fisiese eien.skappe waarna in die verdere bespreking 

verwys word, is die rrolere vol'l.llre, dipoolm::lrrent, di -elektrisiteitskonstante, 

polere interaksieparaneter en waterstofbinclihgspararreter. Poten.si€He ekstra­

heenniddels (by 85 nol %) is m tabel 4.4 gerangskik in volgorde van gevolg­

like toenerrende relatiEMe vlugtigheid van n-propanol t.o.v. 2-butanol, d.i. 

vanaf 'sterkste assosiasie net n-propanol aan die een uiterste na sterkste 

assosiasie mat 2-butanol aan die ander uiterste. 

Indien die polere- en waterstofbindingsparaneter van die· sleutelkomponente 

wat geskei noet word sarel as die van die potensiele ekstraheenniddels geplot 

word, en die lyn wat die n-propanol en 2-butanol punte mat rrekaar verbind 
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deur 'n loodregte snylyn gekruis word net relatiewe afstarxie volgens die 

verhouding van die spesifieke nolere volUIIes van die kmp:mente wat geskei 

ncet word, sal volgens Yeh die volgende verkry word (1984) (figuur 4.27): 

Ekstraheenn:iddels aan die n-propanolkant van die snylyn beskik oor eienskappe 

wat . aanleiding gee tot interaksie net n-propanol. Resultate wat net water en 

etileenglikol verkry is bevestig Yeh se bevinding (par. 2.4.3). Water wat 'n 

groter verhoging in relatiewe vlugtigheid van 2-butanol ten opsigte van 

n-propanol tot gevolg gehad het as in die geval van etileenglikol, beskik oor 

• n groter polere- en waterstofbindingsparaneter en le dus ook verder aan die 

n-propanolkant van die snylyn op die polariteitsdiagram. 

Verste weg van die snylyn aan die 2-butanolk.ant, is die koolwaterstCMWe, nl. 

arc:mate en iso-paraffiene wat oor soortgelyke polere- en waterstofbindings..., 

paraneters beskik (figuur 4.27). Resultate .wat net Arcrcaatolie, Wit olie 1 en 

Wit olie 2 verkry is, d.i. sterkste assosiasie net 2-butanoi, net gevolglike 

verhoging in die relatiewe vlugtigheid van n..:.propanol ten opsigte van 

2-butanol, stem ooreen net dit wat op die polariteitsdiagram voorkan. 

Water en etileenglikol beskik oor 'n groot polariteitsinteraksiepararreter 

sc::Mel as · 'n groot: waterstofbindingspararreter en het sterk interaksie met 

n-propanol ondergaan (tabel 4.3, figure 4.3 en 4.4). Die koolwaterstCMWe 

beskik elk oor 'n lae polariteitsinteraksiepararreter en 'n lae waterstof­

bindingspararreter en het op hul beurt voorkeurassosiasie net 2-butanol 

ondergaan. 

Interessant egter, is dat ten spyte van die groot polere interaksiepararreter 

van IMSO 1 geen selektiewe interaksie met n-propanol voorgekan het nie 1 soos 

weerspieel uit gerrete relatiewe v lugtighede ( tabel 4. 3) asook figure 4 .17 en 

4.18. IMSO beskik egter oor 'n waterstofbindingspararreter soortgelyk aan 

n-propanol en 2-butanol. 

Ander ekstraheenniddels, bv. anilien, fenol en furfural propioonsuur en 

tri-etielarnien, le aan die 2-butanolkant van die snylyn en het aanleiding 

gegee tot onbeduidende hoer relatiewe vlugtighede van n-propanol t. o. v. 

2-butanol as in a:fwesigheid van ekstraheenniddel. Hierdie ekstraheenniddels 

het waterstofparameters en polariteitsparameters van ongeveer dieselfde 

grootte as n-propanol en 2-butanol geopenbaar. 
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Dus kan afgelei word dat waterstofbi.nding en polariteit tesarre 'n bydrae 

lewer tot selektiewe assosiasie tussen nolekules. Waterstofbi.nding of 

polariteit afsonderlik blyk nie tot genoegsarre interaksie te lei nie. Daar 

bestaan 'n tipe sinergisrre tussen polariteit en waterstofbinding em asso­

siasie van ekstraheenniddel te bewerkstellig. 

Dit is egter bekend dat die Hansen oplosbaarheidspararreter die scmtotaal is 

van clispersie-, polere- en waterstofbi.ndingskragte (paragraaf 2. 4. 3) . ·rnclien 

dit aanvaar word dat die dispersiepararreter 'n ondergeskikte bydrae lewer tot 

die Eansen oplosbaarheidspararreter (Yeh, 1984), blyk dit dus dat waterstof­

binding en polariteit van 'n ekstraheenniddel saam die v~ van 'n ekstra­

heenniddel beskryf em selektiewe interaksie vir 'n spesifieke sisteem te 

voorspel. Teoreties sal vloeistc:Mwe net soortgel yk.e Hansen oplosl::la..arheids-
... . ·' .. 

pararreters ( 0 ) :rrengbaar ~s ( assosieer) en waardes wat beduiderid van mekaar 

verskil aanleiding gee tot nie-nengbaarheid. 

Q:n ekstraheenniddels te identifiseer vir die skeiding van n-propanol en 2-

butanol is egter m:::eilik as gevolg daarvan dat die grootte van die polere- en 

waterstofbindingspararreters van die sleutelkanponente ongeveer dieselfde is. 

Vir die skeiding van die asetoonfnetanol en netielasetaatfnetanol sister:re is 

die geplotte punte van die onderskeie pare op die polariteitsdiagra.IIIre ver 

uitrrekaar en vergerna.klik dit die k.euse van 'n ekstraheenniddel atdat ekstra­

heenniddels gekies kan w::>rd wat slegs in die argewing van een van die 

karp:mente gelee hoef te wees en steeds tot genoegsarre interaksie sal lei. 

M::>lere voi.UIIes van die kc:nponente wat geskei rroet w::>rd, het 'n belangrik.e 

ilrpJ.i.k.a:sie- ·_ aangesieri'~" 'n ·grOat verskil in nolere volumes aanleiding gee dat 

die posisie van die snylyn op die lyn wat die 2-karrponente net nEkaar op die 

polariteitscliagram verbind, beinvloed. Dit kan aanleiding gee dat 'n ekstra­

heenniddel wat p:t:"esies in die middel van die 2 karponente wat geskei rroet 

word gelee is en steeds selektiewe assosiasie net A sal ondergaan atdat die 

snylyn teenaan B gelee is (figuur 4.27). Sterkste selektiewe assosiasie word 

egter verkl:y indien die ekstraheenniddel so ver as m::x:mtlik van die snyl yn 

. gelee is, soos in die geval van water aan die n-propanolkant en die 

koolwater~ aan die 2-butanolkant in figuur 4. 27. 
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Algenene riglyne deur Carlson (1965) gestel tydens die keuse van •n 

ekstraheenni.ddel vir 'n spesifieke sisteem, in hierdie geval n-propanol/ 

2-butanol, is dus. geskik (paragraaf 2.4.3, riglyn (a)). Hierdie riglyn geld 

egter indien die relatiewe vlugtigheid van die neer vlugtige katponent verder 

verhoog wil word. 

Die di -elektrisiteitskonstante wat as aanduiding van die polariteit van 'n 

ekstraheenniddel dien, kan aangewe.nd wom as riglyn indien polere interaksie­

paraneters in die literatuur ontbreek. ( sien tabel 4. 4) • Verder kan die 

dipoo:Im:.:::miDt en die m:>lere voltiiie van 'n ekstraheenniddel tesaam aangewend 

word vir die berekening van die poloriteitsinteraksieparaneter (BeerbcMer, 

1969). Ho,y (1970) se groep-bydrae konsep (paragraaf 2.4.3) kan ook net vrug 

aangewend word vir die bepaling van polere- en waterstofbindingsparaneters 

vir ·~~sing op ·die pelariteitsdiagr~ van Yeh (1984). Die mate van 

ooreenstem:ni.Iig · van BeerbcMer en Hoy se netodes net die van Barton ( 1983) vir 

die bepaling van die polere- en waterstofbinclingsparaneter word vir 

n-propanol in tabel 4. 4 gelllustreer. 
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VDE-DATA VAN n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2)-51STEEM 
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VAN DIE n-PROPANOL/2-BUTANOL SISTEEM 
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VDE-KURWES VAN n-PROPANOL(1)/2-8UTANOL(2) 
EKS1RAHEEAMIDDa: WATER (mBAA) 
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FIGUUR 4.3: VDE·KURWES VAN n·PROPANOL/2·BUTANOL MET WATER· 

AS EKSTRAHEERMIDDEL 
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FIGUUR 4.4: RELATIEWE VLUGTIGHEDE VAN n·PROPANOL T.O.V. 2·BUTANOL 

BY VERSKILLENDE WATERKONSENTRASIES 
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VDE-KURWES VAN n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2)-SISTEEM 

EKSTRAHEERMIDDEL:SULFOI.AAN (840 mBAR) 
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FIGUUR 4.5: VDE-KURWES VAN n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 
MET SULFOLAAN AS EKSTRAHEERMIDDEL 
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FIGUUR 4.6: RELATIEWE VLUGTIGHEID VAN n-PROPANOL 
T.O.V. 2-BUTANOL MET SULFOLAAN AS EKSTRAHEERMIDDEL 
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VDE-DATA VAN n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 
EKSTRAHEERMIDDEL:FURFURALDEHIED (840 mBAR) 
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FIGUUR 4.7: VDE-DATA VAN n-PROPANOLJ2-BUTANOL MET 

FURFURALDEHEID AS EKSTRAHEERMIDDEL. 
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FIGUUR 4.8: RELATIEWE VLUGTIGHEID VAN n-PROPANOL T.O.V. 
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VDE-DATA VAN n-PROPANOL(1 )/2-BUTANOL(2) 
EKSTAAHEERMI DDEL: FENCL (840 mBAR) 
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FIGUUR 4.9: VDE-DATA VAN n-PROPANOL/2-BUTANOL BYVERSKILLENDE 
FENOLKONSENTRASIES 
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VDE-DATA VAN n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 
I!K8TRAH I!!RMIOD!L.:!Til.!I!N QUKOl. (MOmi!AR) 
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FIGUUR 4.11: VDE-DATA VAN n-PROPANOL/2-BUTANOL BY 

VERSKILLENDE ETILEENGLIKOLKONSENTRASIES 

RELVLUGTIGHEIO VAN n·PROPANOL TOT 2-BUTANOL 
EKSTRAHEERMIOOEL.:ETil.EENCiUKOl. 
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FIGUUR 4.12: RELATIEWE VLUGTIGHEDE VAN n-PROPANOL T.O.V. 

2-BUTANOL BY VERSKILLENDE ETILEENGLIKOLKONSENTRASIES 
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VDE-DATA VAN n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 
I!KSTRAH~FIMIOO~ANIL.II!N (840mi!AFI) 

MOL.FRAFSIE X11N VLOEISTOF 

GEEN BSMOL.% 
-- --A--

FIGUUR 4.13: VDE-DATA VAN n-PROPANOL/2-BUTANOL MET 
ANILIEN AS EKSTRAHEERMIDDEL 

REL.VLUGTJGHEIO VAN n-PROPANOL TOT 2·BUTANOL 
I!KSTRAH~FIMIOOEL.:ANIL.IEN 
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FIGUUR 4.14: RELATIEWE VLUGTIGHEID VAN n-PROPANOL 
T.O.V. 2-BUTANOL MET ANILIEN AS EKSTRAHEERMIDDEL 
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VDE-DAT A VAN n-PROPANOL(1 )/2-BUT ANOL(2) 
EKSTRAHEERMIODEL:PROPI OONSUUR(840 mBAR) 

z - o.e 
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~ c.~ 
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MOLFRAKSIEX11N VLOEISTOF 

tlEEN B5 MOL% 
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FIGUUR 4.15: VDE·DATA VAN n-PROPANOIJ2·BUTANOL MET 

PROPIOONSUUR AS EKSTRAHEERMIDDEL 

REL.Vl.UGTIGHEIC VAN n·PROPANOl. TOT 2·BUTANOl. 

EKSTRAHEERMIOOEL:PROPI OONSUUR 
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FIGUUR 4.16: RELATIEWEVLUGTIGHEID VAN n-PROPANOL 

T.O.V. 2-BUTANOL MET PROPIOONSUUR AS EKSTRAHEERMIDDEL 
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VDE-DATA VAN n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 
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FIGUUR4.17: VDE-DATA VAN n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 

MET DMSO AS EKSTRAHEERMIDDEL 

REL. VLUGTIGHEID VAN n·PROPANOL TOT 2·BUTANOL 
OMSO AS EKSTRAHEERMIOOEL(940 mBAR) 
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FIGUUR 4.18: RELATIEWE VLUGTIGHEID VAN n-PROPANOL 

T.O.V. 2-BUTANOL MET DMSO AS EKSTRAHEERMIDDEL 
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VDE-DATA VAN n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 
EKSTRAHEERMIOOEL.: TRI-ETIELAMIEN (940 mBAR) 
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MOlFAAKSIE X1 IN Yl.oEISTOF 
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FIGUUR 4.19: VDE-DATA VAN n-PROPANOL/2-BUTANOL 
MET TRI-ETIELAMIEN AS EKSTRAHEE:RMIDDEL 

REL.VLUGTIGHEIO VAN n-PROPANOL TOT 2-BUTANOL 
EKSTRAHEERMIDDEL:TRI-ETIELAMIEN 
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FIGUUR 4.20: RELATIEWE VLUGTIGHEID VAN n-PROPANOL 
T.O.V. 2-BUTANOL MET TRI-ETIELAMIEN AS 
EKSTRAHEERMIDDEL 
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VDE-DATA VAN n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 
EI<STRAHEERMIDDEL: AROMAATOUE (640 mBAR) 
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MOLFRAKSIE X1 IN VLOEISTOF -·. 

FIGUUR 4.21: VDE-DATAVAN n-PROPANOL/2-BUTANOL MET 

AROMIX AS EKSTRAHEERMIDDEL 
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RELVLUGTIGHEID VAN n·PROPANOL TOT 2·BUTANOL 
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FIGUUR 4.22: RELATIEWE VLUGTIGHEID VAN n-PROPANOL T.O.V. 

2-BUTANOL MET AROMAATOLIE AS EKSTRAHEERMIDDEL 
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VDE-DATA VAN n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 
EKSTRAHEERMIDDEL:WIT OUE 1 (840 mBAR) 

0.2 0.~ M O.B 

MOLFRAKSI E X1 IN VLOEI STOF 

~ ~!1r01._!> ~.~~~ B!SM~% 

FIGUUR 4.23: VDE-DATAVAN n-PROPANOL/2-BUTANOL MET 

WIT OUE 1 AS EKSTRAHEERMIDDEL 

REL.VL.UGTIGHEID VAN n·PROPANOL. TOT 2·BUTANOL. 
EKSTRAHEERMIDDEL:WIT OUE 1 
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FIGUUR 4.24: RELATIEWE VLUGTIGHEID VAN n-PROPANOL 

T.O.V. 2-BUTANOLMETWIT OLIE 1 AS EKSTRAHEERMIDDEL 
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VDE*KURWES VAN n*PROPANOL(1)/2*8UTANOL(2) 
!KS'TRAH!!RMIDD!L: WIT 01.1! 2 (MO mBAR) 
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MOLFRAKSIE X1 IN VLOEISTOF 
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FIGUUR 4.25: VDE·DATA VAN n·PROPANOL/2·BUTANOL MET 

WIT OUE 2 AS EKSTRAHEERMIDDEL 

REL. VLUGTIGHEID VAN n-PROPANOL TOT2-BUTANOL 
EKSTAAHEERMIDDEL: WIT OUE 2 
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FIGUUR 4.26: RELATIEWE VLUGTIGHEID VAN n-PROPANOL T.O.V. 

2·BUTANOL MET WIT OLIE 2 AS EKSTRAHEERMIDDEL 
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• 

lOr-----------------------------------------~--------------~ N --li 
0 --3 D 
~ 8 ....................................................................................................................................................................................................... ~~~6-

FURFURAL 

~ 
0 

6 ........................................................................................................................... ltiii.EENGIJXOL··················· .. ················· .. ········ ........ . 

~ 0 

n-PROPANOL 

2 ···························································································································································································································· 

OAROMAm 

O ISO-PARAFFIENE 

0 5 10 15 

WATERSTOFBINDING P ARAME1ER~/c~12 

FIGUUR 4.27: POLARITEITSDIAGRAM VAN DIE n-PROPANOLJ2-BUTANOL SISTEEM 
MET GESELEKTEERDE EKSTRAHEERMIDDELS. 

20 

I 
0'1 
'-) 
I 



-68-

TABEL 4.1 ERSP.ERllftllEI VDB-DATA VAN nm n-PKlPAWL( 1) /2-BU'JW..iDL 

SIS'l'EEM BY 840 MBAR 

X1 {M')LFRAI{Sm) I Y1 (K>LFRAKSm) I TEMPERATOUR ( oc) 

I 0,0486 0,0550 94,4 

I 0,2059 0,2183 94,0 

I 0,2822 0,3100 93,8 

I 0,3071 0,3300 93,8 

I 0,3889 0,4063 93,5 

I 0,4413 0,4606 93,4 

I 0,5056 0,5238 93,3 

I 0,5664 0,5842 93,1 

I 0,6081 0,6300 93,0 

I 0,7070 0,7252 92,8 

I 0,7415 0,7567 92,7 

I 0,7698 0,7863 92,6 

I 0,8160 0,8297 92,6 

I 0,8355 0,8476 92,5 

I 0,8717 0,8873 92,4 

I 0,8739 0,8840 92,4 

I o,8773 0,8865 92,4 

I 0,9025 0,9127 92,4 

I 0,9507 0,9550 92,3 

UNIQUAC-Bllie:RE JNr.ERAKSIEPARAMETERS VAN DIE n-PROPANOL/2-13UTANOL SISTEEM 

U12 = 213,614 

U21 = -182,941 

(2) 
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TABEL 4.2 VDE-Dl\TA VAN Dm n-PmPAWL (1)/2-~ (2) ~ DBtlR 

UNIFl!C~ 

X1 Y1 K12 I REIATIEWE VLOOI'IGHEID ( crJ) I TEMPERATUUR ( oc) 

0,02 I 0,0220 1,098 1,100 94,49 I 
o,-o6 I 0,0656 1,093 1,099 94,38 I 
0,10 I 0,1089 1,089 1,100 94,28 I 
0,14 I 0,1517 1,084 1,099 94,18 I 
0,18 I 0,1942 1,079 1,097 94,08 I 
0,22 I 0,2364 1,074 1,097 93,98 I 
0,26 I 0,2782 1,07 1,097 93,88 l 
0,30 "I 0,3197 1,066 1,096 93,79 I 
0,34 I 0,3608 1,061 1,094 93,69 I 
0,38 I 0,4016 1,057 1,095 93,60 I 
0,40 I 0,4219 1,055 1,094 93,55 I 
0,44 I 0,4622 1,051 1,094 93,46 I 
0,48 I 0,5023 1,046 1,092 93,36 I 
0,52 I 0,5420 1,042 1,092 93,27 I 
0,56 I 0,5815 1,038 1,091 93,18 I 
0,60 I 0,6207 1,035 1,091 93,09 I 
0,64 I 0,6597 1,031 1,091 93,01 I 
0,68 I 0,6984 1,027 1,089 92,92 I 
0,72 I 0,7368 1,023 1,088 92,83 I 
0,76 I 0,7750 1,02 1,088 92,75 I 
0,80. _I .0,8130 1,016 1,086 92,67 I 
0,84 I 0,8508 1,013 1,086 92,58 I 
0,88 "I 0,8884 1,01 1,086 92,50 I 
0,92 I 0,9258 1,006 1,084 92,42 I 
0,96 I 0,9630 1,003 1,083 92,34 I 

GEM. REtATIEWE VI1miGHEID 1,092 
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TABEL 4.3 OPSCHmG VAN Dm GEMiaEI1E ~ vrmriGBEID VAN n-

PROP.ARJL TEN OPSIGrE VAN 2-~ 0P 'N ~VRm BASIS 

1 EKSTRAHEERMIDDELKONSENI'AASm (M:>L %) 1 

IEkstrabeenmiddell 48 1 75 1 85 1 9o 193,5 I 96 

IDMSO 
IFenol 
IEtileengli.kol 
!Water 
!Furfural 

!Wit olie 1 

IAranaat~lie 

I Propioonsuur 

IAnilien 
!Sulfolaan 
ITri-etielarnien 
!Wit olie 2 

lo.975lo,915lo,9o6l 
l1,133l1,151l1,185l 
!o,979lo,887lo,829l 
I I lo,814lo,693 lo,575lo,449l 
l1,o93l1,o9 11,o921 I I I 
l1,295l1,323l1,344l I I I 
11,35111,42811,5971 I I I 
I I 11, 1521 I I I 
I I 11,1371 I I I 
I I lo,983l I I I 
I I 11,1021 I I I 
l1,324l1,564l1,568l I I I 



TABKL 4.4 FISIESE BIKHSDPPE VAN GESBLEltTEimDE BltSTR.HKERHIDDKLS 

I REL..~TIEWE I KOOKPUNT 1 MOLEKULeRE 1 orPooLHoMENT 1 t-toLeRE lor-ELEKTRISITErTIPoLeRE INTERAKsrEIWATERSTOFBIN- I 

IVLUGTIGHEIDI (•c) MASSA (J.l/D) !VOLUME KONSTANTE PARAMETER loiNGSPARAHETERI 

lsY 85 MOL ,, I ( gfreol) I ( (J/cm2)~ (J/cm2)~ 

I 
I HATER 0,814. I 100 18,0 1,85 18,07 I 80,37 7,8 20,8 I 

1- -I I I 

I I I 
I 

I ETILEENGLIKOL 0,829 198,9 62,0 2,28 ·55, 92 37,0 5,2 12,2 

--4. 
DHSO 0,906 I 189,8 78,1 3,95 71,3 46,68 B,O 4,9 I 

-+ 1 
-.J 
-" 

I SULFOLAAN 0,983 I 285,0 120,1 4,81 95,27 43,30 
I 

I I 
I FURFURALDEBIEDI 1,092 I 161,8 96,0 I 83,23 41,0 6,3 2,5 

~ 
I TRI-ETIELAHIENI 1,102 89,0 140,0 2,42 1139,96 31,01 0,71 3,74 

Al-II LIEN 1,137 184,6 93,1 1,53 91,53 6,89 2,4 5 

PROPIOONSUUR 1,152 141,4 74,0 1,75 74,98 3,30 4,08 3,26 



TABEL 4.4 (VERVOLG) FISIESE EIEHSKAPPE VAH GESELEKTEERDE EKSTRHEKRHIDDELS 

I RELATIEWE IKooKPUNTIMoLEKULeREioiPooLMOMENTIMoLeRE loi-ELEKTRISITEITIPOLeRE INTERAKSIEIWATERSTOFBIN-

IVLUGTIGHEIDI ( OC) 

laY 

FENOL 

WIT OT .. IE 1 

WIT OLIE 2 

AROMAATOLIE 

n-PROPANOL 

2-BUTANOL 

(1) BARTON (1983) 

(2) HOY (1970) 

85 MOL %1 

1,185 181,7 

1,344 1161-202 

1,568 1192-232 

1,597 1156-199 

I 

97,4 

99,5 

(3) BEERBOWER (1969) 

.I MASSA (J.l/D) 

I 

94,11 1,45 

170 0,3 

(gem) 

196 0,3 

(gem) 

172 0,6 

(gem) 

60,11 1,68 

74,12 1,64 

I VOLUME I KONSTANTE PARAMETER IDINGSPARAMETERI 

I (gfmol) I ( (J/cm2)~ I (J/cm2)~ I 

83,14 9,78 2,9 7,2 

195 2,01 0 0 

(gem) 

1228,60 2,01 0 0 

1155,77 .2,53 0,5 0,7 

I 

75,14 20,i 3,3 8,5 (1 >I 

3,3 7,9 (2> I 

3,5 (3 >I 

92,35 15,8 2,8 7,0 

I 
-....J 
N 

I 



BD!S'l\1( 5 

Evaluering van die nees belarende ekstraheenniddel is net 1 n loodsaanleg­

distillasiekolan uitgevoer o M:xiellering van die distillasiekolan is ook 

uitgevoer net die oog op noontlike inpl:i.nentering op aanlegskaalo 

Die Fischer-Tropsch sintese alkoholmengsel (in teks verwys as S4300-voer) 

bestaan hoofsaaklik uit n-propanol en 2-butanol en ander kontam:inante 

teenwoordig in lae konsentrasies ( onderaan tabel 5 o1) o As gevolg van 

n-propanol to.>at die nees vlugtige karponent is in hierdie stroan, is 1 n 

ekstraheenniddel oorweeg wat die relatiewe vlugtigheid van n-propanol ten 

opsigte., van 2-butanol verder verhoog o Aramaatolie het die groatste verhoging 

in relatiewe vlugtigheid van n-propanol ten opsigte van 2-butanol· tot gevolg 

gehad (tabel · 4 o 3) o AS gevolg van beperkte beskikbaarheid van hierdie 

Sasolstroan en toksisiteit (± 50 % ararate) is op Wit olie 2 besluit an 

ekstrakt.iewe distillasietoetslope uit te voer aangesien dit tot die tweede 

grootste verskuiwing in relatiewe vlugtigheid van n- propanol ten opsigte van 

2-butanol aanleiding gegee heto 

5o1 

5.1.1 

· Ekstrakt.iewe distillasietoetslope net refluksverhoudings van 4: 1, 7: 1, 11: 1 

en 15: 1 is ondersk.eidelik vir 1 n ekstraheenniddel tot alkohol.nengsel 

verhouding van · 2: 1,· 3: 1 en 4: 1 geevaJ.ueer ( tabelle 5 o1 tot 5o 3 en figuur 

5 o1) o Konfiguras.ie 1 ( figuur 3 o 2) is tydens hierdie toetslope aangewendo • n 

Beduidende toenarre in die n-propanolsuiwerheid versus opbrengs is net die 

byvoeging van Wit · olie 2 verkry o Hierdie suiwerheid versus opbrengs verbcilld 

het verhoog rret verhoogde ekstraheenniddelkonsentrasie by konstante bech:yfs­

kondisies o Dunn ( 1946) se bevinding is in ooreenstemning hienree o Onegalige 

kurwes ( figuur 5.1) is waarskynlik die gevolg · dat die distillasiekolc:m 

m:::xmtlik nie ten volle gestadigd was nieo 
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5.1.2 

'n Verdere ekstraktiewe distillasietoetsloop (konfigurasie 2) is by soortge­

lyke refluksverhoudings en 'n voerverhouding van 4:1 (ekstraheemiddel:S4300-

voer) uitgevoer aangesien beste resultate tydens konfigurasie 1 net hierdie 

voerverhouding bepaal is. Resultate word weergegee in tabel 5.4 en figuur 

5.1. 

'n Maksimum n-propanolsuiwerheid van 99, 84 % is by 'n refluksverhouding van 

15: 1 behaal. 'n n-Propanolsuiwerheid van 99, 8 % is gehar)dhaaf tot en net 'n 

opbrengs van ± 55 %. 'n Ve:rbeterde n-propanolsuiwerheid tydens toetslo:pe net 

konfigurasie 2 as net kofigurasie 1, kan aan die 3 addisionele teoretiese 

plate toegeskryf word. Direkte vergelyking van die 4:1 . voerverhouding­

toetslbpe van konfigurasie · 2 is egter nie IIOOntl.ilc nie, aangesien die 

voerterrpo' s net· konfigurasie 1 hoer was as in die geval net konfigurasie 2 

· (tabel 5. 3) • 'n Geleidelike afplatting en gerondheid van die km:we ( figuur 

5.1) van hierdie toetsloop dui daarop dat • n hoe nate van gestadigdheid 

behaal is. 

Geen ekstraheenniddel het in die oorhoofse produk beland van enige van die 

toetslope nie, wat daarop dui dat slegs enkele plate (~ 3) ncx:lig is an 

ekstraheermiddeloordrag te voorkan. 

5.2 

5.2.1 

Eksperbrentele VDE-data by 840 mBar en binere interaksieparaneters van die n­

propanol/Wit olie 2 en 2-butanol/Wit olie 2 sisterre verskyn onderskeidel.ilc in 

tabel 5.5 en 5.6. Ter vereenvoudiging van die :rrulti-k.a:rponent aard van Wit 

olie 2 is aanvaar dat Wit olie 2 hem gedra as 'n liniere C12-koolstofalkaan 

aangesien Wit olie 2 'n nou distillasiesnit is met hoofsaakl.ilc 

C12-isoparaffiene. 

5.2.2 

Eksperbrentele distillasies waarby 'n voerverhouding van Wit olie 2 tot 

54300-voer van 4 tot 1 gehandhaaf is met die distillasieopstelling soos in 
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konfigurasie 2 (figuur 3.2), dit wi.l se, lope 12 tot 15 (tabel 5.4), is ge­

korreleer. UNIQUAC-binere interaksieparaneters soos aangegee in tabelle 5. 5 

en 5.6 is aangewend. · Soortgelyk:e bedryfskondisies soos in tabel 5.4 is vir 

elke onderskeie s.imulasie aangewend. 1 n Voorbeeld van die invoerdata en 

resultate van loop 14 verskyn in bylaag 3. 

Resultate van ges.imuleerde distillasietoetslope verskyn onderaan tabel 5. 4 en 

figuur o .1. Afgesien van loop 13 wat 1 n effens laer n-propanolsuiwerheid 

voorspel het as wat eksper.inenteel bepaal is, is die mate van ooreenstern:n:i.ng 

verder uitstekend as in gedagte gehou wo:r:d dat seke:re foute bv. nonster­

neming, 'n bydrae le-Jer tot onakkuraathede. 

5.3 

5.3.1 ·~ 

DIS'I'D:i[AC)m 

Tydens die uitvoering van ekstraktiewe distillasie sal± 70 teoretiese plate 

'n produksuiwerheid n-propanol van 99,9 % afle-Jer (Berg, 1987). Die huidige 

bed:ryf te Sasol noodsaak 'n aanlegkonfigurasie van 2 x 120- en 'n 90- teore­

tiese. plaat kolan. Hoe energie insette is die gevolg van hoe refluksverhou­

dings wat tans gehandhaaf wo:r:d. 1 n Klein he:rw.i.nningskolan sal egter ~gewend 

liOet wo:r:d an Kerosol 200 te heJ:Win. Die aankoop van Wit olie 2 wo:r:d as 'n 

kapitale uitgawe beskou as gevolg da.arvan dat dit as 'n eernnalige uitgawe 

gesien wo:r:d net slegs lae volurres vir aanvullingsdoeleindes. 

D8ar is geslaag an net behulp van m:xiellering die ekstraktiewe distillasie 

kolan uitstekend te . besla:yf. Die vereenvoudiging of aa.nnane dat Wit olie 2 

han as 'n C12 alkaan gedra, is dus geregverdig. 
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TABEL 5.1 BEDRYESI«H>>SS VAN EKSTRA'KTIEWE DIS'l.'D:Um:E VAN ~ 

l£l' WIT OLIE 2 BY VCERVERIDID:nG VAN 2:1 (:J.«m'!GlRl\Sm 1) 

!LOOP 1ILOOP 2ILOOP 3ILODP 41 

I I I I I 
IRefluksverhouding 1 15:1 11:1 1 1:1 1 4:1 I 
I I I I 
IVoertempo's (ml/minl I I I 
I Wit olie 2 142 142 1142 1142 I 
I S43oo·voer 71 71 1 11 1 11 I 

I I I I 
I Produkte vloeitempo' s (mlbnin) I 'I I 
I Oorhoofs 20 30 I 4l -1 55 I 
IBodems 193 183 1172 1158 I 
I I I I 
!Temperature ( °C) I I I 
I Oorhoofs 96,6 96,3 1 96,3 1 96,o 1 

I Bociems 101 102 1102 1105 

I Wit olie 2-voer 95 95 I 95 1 95 

I 54300 voer 93 93 1 93 I 93 

I I I 
I% Opbrengs (vanaf n-propanolinhoud in voer) 29 48 1 66 I 88_ 

I KQ.1l?CJNE:NI'E (MASSA %) IS4300 VOER I LOOP 11 LOOP 21 LOOP 31 ImP 41 

IEtanol 0,021 0,011 0 I 0 I 0 

I I I I 
li-Propanol 0,005 0,021 0,011 0 I 0 

I I I I 
In-Propanol 87,781 1 99,351 98,781 98,6ol 97,601 

I I I I I I 
12-Butanol 11,141 I 0,631 1,201 1,381 2,391 

I I I I I I 
- I i -Butanol 1,052 I 0 I 0 I 0 I 0 I 
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TAlE[, 5.2 ~ISlES VAN~ DISTIUASm VAN~ 

vam MET WIT OI.IE 2 BY VCERVEREDJDIIG VAN 3:1 (~ 1) 

ImP 5 ImP 6 IOOP7 

I Refluksverhouding I 15:1 11:1 7:1 I 
I I I 
IVoerternoo' s {ml[min) I I 
I Wit olie 2 I 250 250 250 I 
I S4300-voer I 80 80 80 I 
I I I 
I Produkte vloeiternpo {ml[min l I I 

.1 Oorhoofs I 25 31 47. I 
I Bcx:i6:ns I 305 299 283 I 
I I I 
I Terrperature ( o C l · I I 
I Oorhoofs I 96,1 96,1 96,2 I 
I Boclerns I 104 104 107 I 
I Wit olie 2-voer I 95 95 95 I 
I S4300-voer I 93 93 93 I 

I I I 
I% Opbrengs (vanaf n-propanolinhoud in I 26 44 67 I 

I voer) I I 

~ VAN nm OORIIXlESE P.ROOOK 

IK~ (MASSA %) lOOPS IOOP6 IOOP7 

IEtanol 0 0 0 

I 
li-Propanol 0,01 0,01 0 

I 
In-Propanol 99,52 98,89 98,72 

I 
12-Butanol 0,461 1,092 1,26 

I 
li-Butanol 0 0 0 
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TABEr.. 5.3 BEIEYESR(tiDISIES VAN EKS'mAKTIEWE D~ VAN ~ 

MET WIT OLlE 2 BY VCERVERIDIDIK.; VAN 4:1 (ROOFIWRASIE 1) 

!Refluksverhouding 

I 
· lvoerterrpo; s (ml/min) 

I Wit olie 2 

1 543oo-voer 

I 
I Produkte vloeiterrpo' s (ml/min) 

I Oorhoofs 

IBocieins 

I 
I Terrperature ( oc) 

I Oorhoofs 

IBociems 
I Wit olie 2-voer 

1 543oo-voer 

I 

!LOOP 8 !LOOP 9 !LOOP 10ILOOP 111 

15:1 

307 

76,9 . 

21,6 

362,3 

96,1 

107 

95 

93 

11:1 

307 

76,9 

27 

356,9 

96,2 

1108 

1 95 

1 93 

I 

1 1:1 

I 
I 
1307 

1 76,9 

I 
I 
1 36 

j347,9 

I 
I 
1 96,2 

1106 

1 95 

1 93 

I 

4:1 

307 

76,9 

55 

328,9 

96,2 

109 

95 

93 

I% Opbrengs (vanaf propanolinhoud in veer) 32,37 I 40,41 I 51,04 88,97 

~ VAN nm <XElXlFSE P.lOXli.GE 

I K<l-1PONENI'E (MASSA %) !LOOP 8 !LOOP 9 I LOOP 10 I LOOP 111 

IEtanol I 0 I 0 I 0 I 0 

I I I I I 
li-Propaol I 0,01 I o,o1 1 o,o1 I 0 

I I I I I 
In-Propanol I 99,74 I 99,16 I 99,6o 1 98,75 

I I I I I 
12-Butanol I 0,24 I 0,82 I 0,84 I 1,24 

I I I I I 
li-Butanol I 0 I 0 I 0 I 0 
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TABEL 5.4 mrmFSKl:IIDISIES VAN EKS'.Im\KTIEWE DISTlLIASm VAN ~ 

l£T WIT OLIE 2 BY. vrnENERIIXID:Il'G VAN 4:1 (~m 2) 

!LOOP 12ILOOP 13ILOOP 14ILOOP lSI 

I I I I I 
I Refluksverhoucling 15:1 I 11:1 1 1:1 4:1 I 

I I I I 
IVoertempo's (ml/minl I I 
I Wit olie 2 250 1250 1250 250 

I S4300-voer 62,5 I 62,5 I 62,5 62,5 

I I I 
IPrcxiukte vloeitemoo's {mlbnin} I I 
I Oorhoofs 17,5 I 30 I 35 . . !?0;0 

IBodems 295 1282,5 1277,5 262,5 

I I I 
!Temperature ( °C) I I 
I Oorhoofs 95,9 I 95,9 I 96,0 96,1 

I Boclems 106 1108 1111 1124 

I Wit olie 2 95 I 95 I 95 I 95 

I S4300-voer 93 1 93 I 93 I 93 

I I I I 
I% Opbrengs (vanaf n-propanolinhoud in 32,30 1 55,31 I 64,31 I 90,16 

I veer) I I I 

.. 
~ VAN Dm OORIJ:XlFSE PlUXlKTE VAN DISTlLIASIES EN SJMJIAC)IES 

LOOP 12 LOOP 13 LOOP 14 LOOP 15 

I EKSP I SJN I EKSP I SJN I EKSP I SlN I EKSP I SJN 

I I I I I I I I 
IEtanol I 0 I 0 I 0 I 0 I 0 I 0 I 0 I 0 

li-Propaol 1 o,o2o1 0 I o,o13l 0 1 o,oo9l 0 I 0 I. 0 

In-Propanol I99,835I99,820I99,8ool99,581l99,456l99,472l97,6o8j97,618l 
12-Butanol I 0,1461 0,1801 0,1871 0,4191 0,5351 0,5271 2,3661 2,3811 
I i -Butanol2 I 0 I 0 I 0 I 0 I 0 I 0 I o I 0 I 
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TABEL 5.5 VDE-MTA EN B:INeRE :nmml\KSIEP.AimMETERS VAN Dm n-PROPARJL 

( 1) ~ ClLIE 2 ( 3) S:IS'l'1D! BY 840 MBl\R 

X1 (MJLFRAKSIE) Y1 (MJLFRAKSIE) TEMPERATUUR ( oc) 

0,1797 I 0,9642 101,3 I 
0,4491 I 0,9760 95,9 I . 
0,4537 I 0,9768 95,9 I 
0,9554 I 0,9957 93,1 I 
0,9691 I 0,9968 S)2,8 I 
0,9902 I 0,9985 92,4 I 
0,9941 I . 0,9989 92,3 I 
0,9968 I 0,9992 92,3 I 

013 = -242,059 

031 = 988,192 

TABEL 5.6 VDB-MTA EN BINeRE :nmml\KSlEPAIWm'.IERS VAN Dm 2-:oorARJL . (2) /Wff 

ClLIE 2 ( 3) SIS'mEM BY 840 MBAR 

X2 (MJLFRA'KSIE) Y2 (MJLFRAKSIE) TEMPERATUUR ( oc) 

I 0,321809 0,9627 14,6 

I 0,514762 0,9743 94,9 

I 0,581495 l 0,9771 94,9 

I ·o,674731 I . 0,9817 97,0 

I 0,863039 I 0,9907 98,9 

I 0,982256 I 0,9982 99,5 

I 0,982688 I 0,9984 100,0 

I 0,996941 I 0,9995 101,9 

023 = -251,396 

032 = 774,511 
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DISTILLASIE VAN ALKOHOLMENGSEL 
PRODUKSUIWERHEID VS OPBRENGS 

100~--------------------------~ 

97~---------------------------· 
20 30 40 50 60 70 80 90 100 

n-PROPANOLOPBRENGS 

2:1(KONFIG 1) 3:1(KONFIG 1) 4:1(KONFIG 1) 

4:1(KONFIG 2) 
4:1(KONFIG 2) GEKORRELEER 

-:+-- -·•·· 

FIGUUR 5.1: PRODUKSUIWERHEID VS OPBRENGS TYDENS EKSRAKTIEWE 

DISTILLASIE VAN ALKOHOLMENGSEL 



6.1 

By verre die neeste kriteria in die literatuur vir die selektering van 'n 

geskikte ekstrahee:cni.ddel is van toepassing op koolwaterstofsisteme. '!'wee 

hoofstraninge waarvolgens kriteria vir • n selektiewe ekstraheenniddel bepaal 

word, is selektiwiteit vanwee fisiese interaksie en selektiwiteit as gevolg 

van chem:iese interaksie (Prauswitz, 1967). 

'n Reeks ekstraheenni.ddels is geevalueer op die n-propanol/2- butanolsisteem 

in 'n poging an riglyne vir die keuse van 'n ekstrah~el te bepaal en te- . · 

koppel aan die fisiese eienskappe van die. suiwer karponente onder beskouing. 

Verder is ge:rxxxJ an .. net behulp van vloeistof- danp ewewigdata 'n ekstra­

heenniddel te identifiseer wat n-propanol en 2-butanol effektief van nekaar 

skei. Die :rrees belavende ekstraheenni.ddel is tydens ekstaktiewe distillasie 

op loodsaanlegskaal geevalueer. Rekenaann:dellering van die ekstraktiewe 

distillasieproses net die :rrees belCMende ekstraheenniddel is uitgevoer em 'n 

ekonanies uitvoerbare proses daar te stel vir die veredeling van n-propanol. 

6.2 

Met die verloop van die studie is die volgende gevolgtrekkings gerraak.: 

'n Vloeistof-damp ewewigapparaat kan net groot v:rug aangewend word as hulp­

middel an ekstraheenniddels op 'n spesifieke sisteem te evalueer ("screen") 

voordat oorgegaan kan word na intensiewe vloeistof-danp ewewig:rretings. 

Die venroe van 'n ekstraheermiddel an waterstofbinding en polere interaksie 

net een alkoholkampoent te ondergaan, dra hoofsaaklik by tot selektiwiteit 

van daardie ekstraheenniddel. Die invloed van polariteit en waterstofbinding 

is onderskeidelik elemente wat uit die fisiese en chemiese benaderings hul 

oorsprong het. Die interaksie tussen ekstraheenniddels en ka:rponent is dus 

eerder van 'n fisiese en chemiese aard, d.i., 'n hibried van beide (Tossios, 

1969) • Hierdie fisiese eienskappe van die kanponente onder beskouiing is 
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· handig an . 'n amxiuiding van ekstraheenniddegedrag te voorspel. 

Wit olie 2 is die nees geskikte ekstraheenni.ddel an skeiding tussen n-propa­

nol en 2-butanol .te bewerkstellig vanwee sy hoe selektiwiteit en as gevolg 

van faktore eie aan Sasol, bv. besk:ikbaarheid en pcys van Wit olie 2. 

Mxiellering en sinulering van die ekstraktiewe distillasiekolan het tot 

. resultate gelei wat goed net eksperirrentele resultate ooreenstem. M:xiellering 

·--·----van --die sisteem op die bestaande SasoL toerusting het tot gevolg gehad dat_.'n 

uitvoerbare proses vir die veredeling van hoe suiwerheid n-propanol voorge­

stel is. 

6.3 

'lWee _120 en een 90 teoretiese plaat kolan wo:r:d tans te Sasol aangewend an 

suiwer n-propanol te prcxiuseer. Hierdie gaan gepaard net hoe energie-insette 

vanwee hoe reflukverhoudings wat gehandhaaf noet word. Met die aanwending van 

'n enkele 70 plaat kolam (Berg, 1987) en 'n klein he:rwinn:ingskolam kan 

n-propanol van soortgelyke suiwerhede gepro::iuseer wo:r:d net 'n noontlike 

verhoging in pro::iuksievolumes. He:rwinn:ing van Wit olie 2 behoort maklik te 

geskied as ·· gevolg van 'n groot kookpuntverskil tussen die alkoholnengsel en 

Wit···clie 2"-(±.100 °C). ···'c. · -- · · 
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BYVOEGSEL 1. EKSPERIMENTELEVDE-DATAVAN n-PROPANOL(1) I 
. 2-BUT ANOL(2) MET GESELEKTEERDE EKSTRAHEERMI DDELS 

A.1 WATER 

n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 85 MOL% WATER 
X1 Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.2877 0.2495 0.7123 0.7505 0.823 79.7 
0.5564 0.5033 0.4436 0.4967 0.808 80.1 

. 0.7951 0.7599 0.2049 0.2401 0.816 80.8 
0.9309 0.9161 0.0691 0.0839 0.811 81.3 

1 1 0 0 
GEM. RVLUG: 0.814 

n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 90 MOL% WATER 
X1 Y1 X2 I Y2 REL.VLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.3539 0.2773 0.6461 0.7227 0.701 83.2 
0.5945 0.5155 0.4055 0.4845 0.726 83.5 
0.7006 0.6218 0.2994 0.3782 0.703 83.7 
0.7460 0.6677 0.2540 0.3323 0.684 83.1 
0.8696 0.8141 0.1304 0.1859 0.657 82.9 

1 1 0 0 
GEM.REL.VLUG: 0.694 

n-PROPANOL 1)/2-BUTANOL(2) 93.5 MOL% WATER 
X1 Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.2779 0.1882 0.7221 0.8118 0.602 82.7 
0.4026 0.3037 0.5974 0.6963 0.647 82.9 
0.5732 0.4472 0.4268 0.5528 0.602 83.2. 
0.7633 0.6325 0.2367 0.3675 0.534 83.0 
0.9004 0.8159 0.0996 . 0.1841 0.490 83.4 

1 1 0 0 
GEM. REL. VLUG: 0.575 

A.2 SULFOLAAN 

n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 85 MOL% SULFOLAAN 
X1 Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.1127 0.1097 0.8873 0.8903 0.970 79.1 
0.4862 0.4996! 0.5138 0.5004 1.055 79.2 
0.55351 0.5577 0.4465 0.4423' 1.017 79.0 
0.7822 0.7781 0.2178 0.2219 0.976 79.3 
0.9044 0.8949 0.0956 0.1051 0.900 79.2 

1 1 0 0 
GEM REL VLUG: I 0.984 
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A.3 FURFURALDEHIED 

n-PROPANOL(1_)/2-BUTANOL__(2 48 MOL% FURFURALALDEHIED 
X1 I Y1 X2 I Y2 REL.VLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.1988 0.2201 0.8012 0.7799 1.137 100.5 
0.3550 0.3701 0.6450 0.6299 1.068 100.4 
0.5059 0.5477 0.4941 0.4523 1.183 99.3 
0.7062 0.7202 0.2938 0.2798 1.071 98.8 
0.8695 0.8705 0.1305 0.1295 1.009 98.3 

1 1 0 0 
GEM REL VLUG: 1.093 

n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2 75 MOL% FURFURALALDEHIED 
X1 Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.2734 0.3058 0.7266 0.6942 1.171 113.6 
0.3828 0.4011 . 0.6172 0.5989 1.080 113.2 
0.5112 0.5448 0.4888 0.4552 1.144 113.0 
0.7093 0.7301 0.2907 0.2699 1.109 112.4 
0.8654 0.8701 0.1346 0.1299 1.042 111.1 

1 1 0 0 
GEM REL VLUG: 1.109 

A.4 FENOL 

n-PROPANOL_(1)j2-BUTANOL(g) 47 MOL% FENOL 
X1 Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.1416 0.1608 0.8584 0.8392 1.162 115.4 
0.3692 0.4031 0.6308 0.5969 1.154 115.4 
0.5458 0.5686 0.4542 0.4314 1.097 113.7 
0.7015 0.7299 0.2985 0.2701 1.150 115.1 
0.9267 0.9361 0.0733 0.0639 1.159 112.7 

1 1 0 0 
GEM.REL. VLUG: 1.144 . 

n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 75 MOL% FENOL 
X1 Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.2498 0.2751 0.7502 0.7249 1.140 142.3 
0.3889 0.4124 0.6111 0.5876 1.103 144.3 
0.5343 0.5702 0.4657 0.4298 1.156 144.1 
0.7438 0.7625 0.2562 0.2375 1.106 139.1 
0.8454 0.8731 0.1546 0.1269 1.258 139.1 

I 1 1 0 0 
GEM.REL. VLUG: 1.153 
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n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 85 MOL% FENOL 
X1 Y1 X2 Y2 RELVLUG TEMP(C) 
0.1969 0.2041 0.8031 0.7959 1.046 149.3 
0.4740 0.5254 0.5260 0.4746 1.228 149.2 
0.5352 0.5767 0.4648 0.4233 1.183 149.2 
0.6601 0.7010 0.3399 0.2990 1.207 148.9 
0.8527 0.8702 0.1473 0.1298 1.158 148.6 

1 1 ·0 0 
GEM. REL.VLUG: 1.165 

A.5 ETI LEENGLI KOL 

n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 48 MOL% ETILEENGLIKOL 
X1 Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP(C) 

1 1 0 0 
0.8921 0.8907 0.1079 0.1093 0.986 97.9 
0.7256 0.7244 0.2744 0.2756 0.994 97.9 
0.5760 0.5612 0.4240 0.4388 0.941 97.5 
0.4010 0.3953 0.5990 0.6047 0.976 97.1 
0.2481 0.2481 0.7519 0.7519 1.000 96.5 

0 0 1 1 
GEM REL VLUG: 0.979 

n-PROPANOL(1 )/2-BUTANOL(2) 75 MOL% ETILEENGLIKOL 
X1 i Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP(Q) 

1 1 0 0 
0.9691 0.9675 0.0309 0.0325 0.949 120.1 
0.9130 0.9022 0.0870 0.0978 0.879 120.1 
0.8504 0.8359 0.1496 0.1641 0.896 120.5 
0.8110 0.7907 0.1890 0.2093 0.880 120.6 
0.5688 0.5372 0.4312 0.4628 0.880 121.5 
0.4643 0.4327 0.5357 0.5673 0.880 122.1 
o.407o 0.3661 0.5924 0.6339 0.839 122.9 
0.1222) 0.1110 0.8778 0.8890 0.897 122.8 

0 0 1 1 
GEM REL VLUG: 0.888 

n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 85 MOL% ETILEENGLIKOL 
X1 Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.3697 0.3220 0.6303 0.6780 0.820 144.6 
0.5969 0.5300 0.4031 0.4700 0.762 144.6 
0.7868 0.7552 0.2132 0.2448 0.836 144.9 
0.7913 0.7632 0.2087 0.2368 0.850 151.1 

1 1 I oi 0 
GEM. REL.VLUG: 0.817 
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A.6 PROPIOONSUUR 

n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 85 MOL% PROPIOONSUUR 
X1 Y1 X2 Y2 RELVLUG TEMP(C} 

0 0 1 1 
0.1105 0.1179 0.8895 0.8821 1.076 107.7 
0.2423 0.2620 0.7577 0.7380 1.110 108.5 
0.4829 0.5299 0.5171 0.4701 1.207 107.5 
0.5042 0.5530 0.4958 0.4470 1.217 106.2 

1 1 0 0 
GEM REL VLUG: 1.152 

A.7 DMSO 

n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2)48 MOL% DMSO 
X1 Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.1116 0.0972 0.8884 0.9028 0.857 118.3 
0.2889 0.2875 0.7111 0.7125 0.993 118.3 
0.5366 0.5373 0.4634 0.4627 1.003 117.6 
0.7360 0.7355 0.2640 0.2645 0.997 117.1 
0.8931 0.8957 0.1069 0.1043 1.028 116.9 

1 1 0 0 
GEM REL VLUG: 0.976 

n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2l75 MOL% DMSO 
X1 Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.1701 0.1544 0.8299 0.8456 0.891 137.1 
0.3089 0.2808 0.6911 0.7192 0.874 137.5 
0.54031 0.5263 0.4597 0.4737 0.945 137.2 
0.7710 0.7520 0.2290 0.2480 0.901 136.9 
0.8879 0.8872 0.1121 0.1128 0.993 136.7 

1 1 0 0 
GEM.REL VLUG: 0.921 

n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 85 MOL% DMSO 
X1 Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP( C) 

0 0 1 1 
0.2384 0.2157 0.7616 0.7843: 0.879 143.5 
0.3488 0.3282 0.6512 0.6718 0.912 143.8 
0.5558 0.5292 0.4442 0.4708 0.898 143.9 
0.69651 0.6787 0.3035 0.3213 0.920 144.9 
0.8291 0.8173 0.1709 0.1827 0.922 144.8 

1 1 0 0 
GEM REL VLUG: 0.906 
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A.9 TRI-ETIELAMIEN 

n-PROPANOL(i )/2-BUTANOL(2) 85 MOL% TRIETIELAMIEN 
Xi Yi X2 Y2 REL VLUG I TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.3286 0.3540 0.6714 0.6460 i .120 78.9 
0.3858 0.4050 0.6142 0.5950 1.084 79.5 
0.5577 0.5822 0.4423 0.4178 1.105 80.2 
0.7779 0.7943 0.2221 0.2057 1.102 80.4 

i 1 0 0 
GEM REL VLUG: 1.103 

A.iO WIT OLIE i 

n-PROPANOL(i)/2-BUTANOL(2) 48 MOL% WIT OLIE i 
X1 Y1 X2 Y2 RELVLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.1236 0.1518 0.8764 0.8482 1.269 100.6 
0.4413 0.5205 0.5587 0.4795 1.374 99.6 
0.5315 0.5959 0.4685 0.4041 1.300 99.1 
0.6340 0.6868 0.3660 0.3132 1.266 99.4 
0.8130 0.8465 0.1870 0.1535 1.268 98.8 

1 1 0 0 
GEM REL VLUG: 1.295 

n-PROPANOLc 1)/2-BUTANOL(2)75 MOL% WIT OLIE 1 
Xi Yi X2 Y2 RELVLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.1384 0.1778 0.8616 0.8222 1.346 118.1 
0.3743 0.431 i 0.6257 0.5689 1.267 117.5 
0.5012 0.5662 0.4988 0.4338 1.299 117.1 
0.6067 0.6801 0.3933 . 0.3199 1.378 116.5 
0.6694 0.7314 0.3306 0.2686 1.345 116.3 
0.8580 0.8876 0.1420 0.1124 1.307 116.1 

1 1 0 0 
GEM. Rl;:L. VLUG: 1.324 

n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 85 MOL% WIT OLIE 1 
X1 Y1 X2 I Y2 REL.VLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.0860 0.1139 0.9140 0.8861 1.366 126.4 
0.4170 0.4678 0.5830 0.5322 1.229 125.9 
0.5398 0.6187 0.4602 0.3813 1.383 125.9 
0.5648 0.6487 0.4352 0.3513 1.423 125.8 
0.7248 0.7691 0.2752 0.2309 1.265 124.0 
0.8636 i 0.9023 0.1364 0.0977 i .4591 124.2 
0.8784 0.9029 0.1216 0.0971 1.287 124.3 

1 i : 0 0 
GEM REL VLUG: 1.345 



-92-

A.11 WIT OLIE 2 

n-PROPANOL{1_)[2-BUTANOL(2) 48 MOL% WIT OLIE 2 
X1 I Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.1318 0.1700 0.8682 0.8300 1.349 103.0 
0.3237 0.3876 0.6763 0.6124 1.322 99.0 
0.5410 0.6082 0.4590 0.3918 1.317 96.2 
0.7154 0.7663 0.2846 0.2337 1.304 95.1 
0.8981 0.9213 0.1019 0.0787 1.328 92.9 

1 1 0 0 
GEM.REL VLUG: 1.324 

n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 75 MOL% WIT OLIE 2 
X1 Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.0810 0.1223 0.9190 0.8777 1.581 100.9 
0.1923 0.2723 0.8077 0.7277 1.572 99.6. 
0.4528 ·o.5646 0.5472 0.4354 1.567 98.3 
0.6985 0.7819 0.3015 0.2181 1.547 97.3 
0.8280 0.8823 0.1720 0.1177 1.557 97.2 

1 1 0 0 
GEM. REL.VLUG: 1.565 

n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 85 MOL% WIT OLIE 2 
X1 Y1 X2 Y2 REL.VLUGJ TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.2565 0.3505 0.7435 0.6495 1.564 134.8 
0.4616 0.5645 0.5384 0.4355 1.512 134.2 
0.6308 0.7412 0.3692 0.2588 1.676 132.9 
0.8003 0.8592 0.1997 0.1408 1.523 132.5 

1 1 0 0 
REL.VLUG GEM: 1.569 

A.12 AROMAA TOLlE 

n-PROPANOL(1 )/2-BUTANOL(2) 48 MOL% AROMAATOLIE · 
X1 Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP( C) 

0 0 1 1 
0.1858 0.2365 0.8142 0.7635 1.357 103.8 
0.1879 0.2379 0.8121 0.7621 1.349 101.9 
0.3253 0.3984 0.6747 0.6016 1.374 101.4 
0.5443 0.6105 0.4557 0.3895 1.312 99.6 
0.8039 0.8480 0.1961 0.1520 1.361 99.7 
0.9397 0.9547 0.0603 0.0453 1.352 99.9 

1 1 0 0 
GEM REL. VLUG: 1.351 
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n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2} 75 MOL% AROMAATOLIE 
X1 Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP{C) 

0 0 1 1 
0.2979 0.3774 0.7021 0.6226 1.429 123.8 
0.3133 0.4065 0.6867 0.5935 1.501 123.7 
0.3529 0.4191 0.6471 0.5809 1.323 123.2 
0.4902 0.5811 0.5098 0.4189 1.443 123.1 
0.5956 0.7010 0.4044 0.2990 1.592 122.0 
0.7953 0.8434 0.2047 0.1566 1.386 121.1 
0.8866 0.9122 0.1134 0.0878 1.329 120.7 

1 1 0 0 
GEM. REL. VLUG: 1.429 

n-PROPANOL(1)/2-BUTANOL(2) 85 MOL% AROMAATOLIE 
X1 Y1 X2 Y2 REL.VLUG TEMP(C) 

0 0 1 1 
0.1570 0.2319 0.8430 0.7681 1.621 131.1 
0.3025 0.4017 0.6975 0.5983 1.548 129.8 
0.4559 0.5448 0.5441 0.4552 1.428 129.3 
0.5817 0.7116 0.4183 0.2884 1.774 128.1 
0.8034 0.8683 0.1966 0.1317 1.613 128.3 

1 1 0 0 
GEM REL VLUG: 1.597 
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BYVOEGSEL 2 REGRESSIE VAN BINERE INTERAKSIEPARAMETERS VIR DIE 
n-PROPANOL./2-BUTANOL/WIT OLIE 2-SISTEEM 

VERSION 1.01-L2 
SIMULATION SCIENCES INC. 

INPUT LISTING 

TM 
REGRESS PAGE 1 

============================================= 

TITLE USER=IZAK, PROJ=VLE, PROB=PROPANOL, DATE=12-12-1989 
DESC REGRESSION OF PROPANOL SEC-BUTANOL WHITE OIL 2 
DIME TEMP=C, PRESS= BAR 
PRINT INPUT=ALL,REGRESS=ALL,OUTPUT=ALL 
$ 
COMPONENT DATA 
LIBID 1 ,NPRA I 2, SBA I 3, DDEC 
$ 

PRES(BAR) TEMP(C) X( 1) X( 2) X( 3) Y( 1) Y( 2) Y( 3) 

.8400 132.50 .04696 .01230 .94074 .71740 .12336 .15920 

.8400 134.20 .01941 .02377 .95682 .42162 .34130 .23700 

.8400 134.80 .00743 .02262 .96994 .25867 .54096 .20030 

.8400 132.90 .01179 .00724 .98097 .61171 .22411 .16410 

.8400 92.33 .99682 .00000 .00317 .99929 .00000 .00070 

.8400 92.38 .99412 .00000 .00588 .99894 .00000 .00100 

.8400 92.46 .99021 .00000 .00979 .99858 .00000 .00140 

.8400 92.85 .96911 .00000 .03089 .99681 .00000 .00310 

.8400 93.11 .95547 .00000 .04453 .99573 .00000 .00420 

.8400 95.90 .45371 .00000 .54629 .97683 .00000 .02310 

.8400 95.95 .44911 .00000 .55089 .97606 .00000 .02390 

.8400 101.30 .17977 .00000 .82023 .96429 .00000 .03570 

.8400 94.61 .00000 .99694 .00306 .00000 .99956 .00040 

.8400 94.92 .00000 .98269 .01731 .00000 .99847 .00150 

.8400 94.93 .00000 .98226 .01774 .00000 .99826 .00170 

.8400 97.00 .00000 .86304 .13696 .00000 .99075 .00920 

.8400 98.90 .00000 .67473 .32527 .00000 .98174 .01820 

. 8400 99.50 . 00000 . 58149 .41 850 . 00000 . 97715 . 02280 

.8400 100.00 .00000 .51476 .48524 .00000 .97437 .02560 

.8400 101.90 .00000 .32181 .67819 .00000 .96277 .03720 

.8400 94.42 .04860 .95140 .00000 .05500 .94500 .00000 

.8400 94.05 .20590 .79410 .00000 .21830 .78170 .00000 

.8400 93.88 .28220 .71780 .00000 .31000 .69000 .00000 

.8400 93.85 .30710 .69290 .00000 .33000 .67000 .00000 

.8400 93.59 .38890 .61110 .00000 .40630 .59370 .00000 

.8400 93.48 .44130 .55870 .00000 .46060 .53940 .00000 

.8400 93.33 .50560 .49440 .00000 .52380 .47620 .00000 
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.8400 93.15 .56640 .43360 .00000 .58420 .41580 .00000 

.8400 93.05 .60810 .39190 .00000 .63000 .37000 .00000 

.8400 92.85 .70700 .29300 .00000 .72520 .27480 .00000 

.8400 92.75 .74150 .25850 .00000 .75670 .24330 .00000 

.8400 92.69 .76980 .23020 .00000 .78630 .21370 .00000 

.8400 92.60 .81600 .18400 .00000 .82970 .17030 .00000 

.8400 92.57 .83550 .16450 .00000 .84760 .15240 .00000 

.8400 92.49 .87170 .12830 .00000 .88730 .11270 .00000 

NUMBER OF COMPONENTS = 3 

COMPNO 1 
NPRA 

2 
SBA 

3 
DDEC 

COMP TYPE LIBRARY LIBRARY LIBRARY 
LIBRARY NUMBER 201 0180 2010030 905001 0 

TC, DEG C 263.560 262.800 385.1 00 
PC, BAR 51.696 41.938 18.137 
ACENTRIC FACTOR .62109 .57850 .57270 
ACEN FACT(SRK) .62109 .57850 .57270 
ACEN FACT(PR) .62109 .57850 .57270 
MVOL, CC/G- MOLE 75.35630 92.69170 228.33900 
RACKETT PARAM. .25279 .25223 .24747 
V.D.WAAL Q TERM 2.51200 3.04800 7.09600 
V.D.WAAL R TERM 2.77990 3.45350 8.54620 

VAPOR PRESSURE: 
T-MIN, DEGC -59.150 -53.150 .ooo, 
T -MAX, DEG C 263.830 . 263.830 384.980 
T -CALC, DEG C 263.560 262.800 385.1 Ob 
V.P., BAR 51.670 41.783 18.232 

4. CALCULATION SECTION INFORMATION: 

1. REGRESSION BLOCK 1 ... 

2. MODEL: 

UNIQUAC 
IDEAL VAPOR PHASE BEHAVIOR 
NO POYNTING CORRECTION 

3. REGRESSION CONSIDERATIONS: 

OBJECTIVE FUNCTION: 2 
NUMBER OF ITERATIONS: 20 
CONVERGENCE TOLERANCE: 1.00000E:._06 

· REGRESSION ALGORITHM: ORTHOGONAL DISTANCE REGRESSION 

4. INPUT DATA SET: 1 
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5. MODEL PARAMETERS- FIXED AND ESTIMATED: 

I J 

1 2 
1 3 
2 3 

U(I,J) 

107.494 * 
700.000 
700.000 

U(J,I) 

-92.059 * 
-300.000 
-300.000 

ITERATION REPORTS FOR FIT BY METHOD OF ODR 
------------------------------------------------------------------------------------

CUM. ACT. REL. PRED. REL. 
IT. NO. FN WEIGHTED SUM-OF-SQS SUM-OF-SQS G-N 

NUM. EVALS SUM-OF-SQS REDUCTION REDUCTION TAU/PNORM STEP 

1 21 .23754D+01 .9219D-01 .2656D+00 .185D+01 
2 36 .15398D+01 .3518D+00 .3636D+00 .134D+01 
3 51 .10369D+01 .3266D+00 .4009D+00 .602D+00 
4 67 .968060+00 .6638D-01 .4622D+00 .502D-01 
5 81 .75882D+00 .2161 D+OO .2979D+00 .517D-01 
6 97 .70526D+00 .7058D-01 .6976D-01 .100D+00 
7 113 .70021D+00 .7166D-02 .16220-01 .611D-02 
8 127 .69967D+00 -.76830-03 .5839D-02 .3050-02 
9 141 .69775D+00 .27490-02 .7281 D-02 .305D-02 
10 156 .697160+00 .8357D-03 .13110-02 .1280-02 
11 170 .696890+00 .39460-03 .8003D-03 .128D-02 
12 185 .69677D+00 .17280-03 .66450-03 .551D-03 
13 200 .696530+00 .34630-03 .2458D-03 .5570-03 
14 215 .696530+00 -.8111 D-04 .1274D-03 .521D-04 

CALCULATION RESULTS- REGRESSION BLOCK 1: 

1. MODEL PARAMETERS - FIXED AND REGRESSED: 

J 

1 2 
1 3 
2 3 

U(I,J) 

213.614* 
-242.052 
-251.396 

U(J,I) 

-182.941 * 
988.192 
774.511 

· CALCULATIONS COMPLETE. 

NO 
NO 
NO 
NO 
NO 
NO 
NO 
NO 
NO 
NO 
NO 
NO 
NO 

NO 
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BYVOEGSEL 3 SIMULASIE VAN EKSTRAKTIEWE DISTILLASIEKOLOM 

SIMULATION SCIENCES INC. . R 
PROJECT PRO/II VERSION 3.03 
PROBLEM INPUT 

SOURCE LISTING 

PAGE S-1 
386/EM 

==================================================== 

TITLE PROJECT= NITRO BASE, PROBLEM= REAL, USER= IZAK, DATE= 06-2-90 
DIMENSION METRIC,PRESSURE=KPA 
PRINT INPUT=ALL,RATE=M,WT,PERCENT=M,WT 
$ 
COMPONENT DATA 
LIBID 1 ,NPRA/2,SBA/3,NC12 
$ 
$ 
THERMODYNAMIC DATA 
METHODS SYSTEM=UNIQUAC 

. KVALUE 
UNIQUAC 1 ,2,107.494,-9i059/1 ,3,-121.805,497.276/2,3,-126.507,389.748 

$ 
STREAM DATA 
PROPERTY STRM= FRES,TEMP=90,PRESS=95,COMP(W) = 1,2570/2,430/3,0 
PROPERTY STRM=SOLV,TEMP=90,PRESS=95,COMP(W)= 1 ,0/2,0/3,12000 
$ 
UNIT OPERATION 
$ 
COLUMN UID=E4 
PARAMETER TRAY=32,CHEM=50 
FEED FRES,21/SOLV,4 
PRODUCT OVHD=PROP, 11.7,BTMS=SBA 
CONDENSORTYPE=BUBB 
DUTY=1,1/2,32-
PSPEC TOP=84,DPCOL=3 
ESTIMATE MODEL=CONV,RRATI0=15,ttemp=92.3,BTEMP= 102.2 
TEMP 1 ,92.3/2,92.3/3,92. 7/4,96/5,96/20,96.7/21 ,96.4/22,96.4/30,96.9/* 
31,97.1/32,102.2 
LIQUID 1, 197.2/2,196.9/3,194.1/4,295.9/5,296/20,296.9/21 ,354.6/22,354.6/* 
30,354.8/31 ,350.4 
VAPOR 2,225.4/3,225/4,222.2/5,253.6/20,254.2/21 ,254.6/22,263.5/30,263.8/* 
31,263.7/32,259.3 
SPECIFICATION STRM=PROP,RATE(KG/HR),VALUE=671 
SPECIFICATION RRATIO,VALUE=15 
VARIABLE DUTY= 1,2 
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. ' ,' 

=============== 

I 

. -~0. COMPONENT NAME COMP. TYPE PHASE MOL. WEIGHT .DENSITY 
. KG/M3 · ' ·. 

.. - ., . . 
i --~ -------~-~---~ -~~-----~-- -~-~--~---~ 

________ .. 

1 NPRA. 
2 SBA. 
3 NC12. 

LIBRARY VAP/LIQ . 60.097 ·. 906.956 
LIBRARY VAP/UQ 74.124 809.186 
LIBRARY ·. VAP/LIQ. 170.341 751.858 

. . : 

NO. COMPONENT NAME NBP CRIT. TEMP. CRIT. PRES. CRIT. VOLM. 
' c c · KPA . M3/KG- MOL 

·---·~-~~~--~-~-~~~ ----------- ----------- --------· 
1 NPRA 

. 2 SBA .. 
3 NC12 

.97.210 .· . 263.560 . 5169.600. 
99.500 . 262.800 4193.840: . 

. 216.300 385.100 1813.720 

0.2180 
0.2680 

0.7180 

. NO. -COMPONENT NAME . ACEN. FACT. HEAT FORM. G FOAM ... 
KCAL/KG-MOL KCAL/KG~MOL 

---:-- ----·---------- ----------- ----------- --------· 
-• 1 NPRA . 
. 2 SBA 
. 3 NC12 -. 

0.62109 -61290.25 -38691.60. 
0.57850 -69947.45 -40093.63 
0.57270 . -69449.22 11850.22 

SIMULATION SCIENCES INC. A PAGE A-2 · 
PROJECT NITRO BASE . PRO/II VERSION 3.03 386/EM · 
.PROBLEM REAL · · INPUT IZAK 

THERMODYNAMIC DATA 06-2-90 
. . . ~ - .· - - . . ==================================================== . . . . . . 

. COMPONENT DATA FOR SET 'DEFAULT'. 

COMPONENT DATA FOR THE UNIQUAC METHOD 

COMP AREA . VOLUME - .. ---- . -------- ---------
. 1 2.5120 ·. 2. 7799 
:2 3.0480 . 3.4535 
3 . 7.0960 8.5462 .. 

r~ - - - - - - - -·- - - - .- - - - - - ·- . ._ -
1.- VLE UQUIIJ ACTIVITY COEFFICIENTS FOR .SET 'DEFAU.L T; 
r , . . . . 

bNIQUAC BINARY COEFFICIENTS -

I J A(I,J) _ A(J,I) B(I,J) . B(J,I) . UNITS FROM 
' ' ·. . . . . ' .. --:- --- --~--:--.---.---- -----=--------- --------- ·---------- ---· 

1 2 . 107.4940 -92.0590 . 0.0000 · 0.0000 . · DEG K INPUT 
_1 3 -121.8050 · 497.2760 0.0000 0.0000 DEGKINPUT 
2 3 -126.5070 389.7480 0.0000 0.0000 DEG K INPUT 
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*** PROBLEM SOLUTION BEGINS 
FEED FLASH COMPLETE 
ITER = 0 E(SUM) = 7.984E-03 
ITER= 1 ALPHA= 0.269 E(SUM) = 4.456E-03 
ITER = 2 . ALPHA = 1.000 E(SUM) = 8.885E-04 
ITER = 3 ALPHA= 1.000 E{SUM) = 6.859E-05 
ITER = 4 ALPHA = 1.000 E(SUM) = 1.099E-05 
ITER= 5 ALPHA= 1.000 E(SUM) = 3.124E-06 
ITER = 6 ALPHA= 1.000 E(SUM) = 4.782E-07 

UNIT 1 SOLVED - 'E4 I 

*** PROBLEM SOLUTION REACHED 

STREAM ID FRES PROP SBA 
NAME 
PHASE LIQUID LIQUID LIQUID 

FLUID WEIGHT PERCENTS 
1 NPRA 85.6667 99.7677 13.2630 

SOLV 

LIQUID 

0.0000 
2 SBA 14.3333 0.1355 2.9950 0.0000 
3 NC12 0.0000 0.0968 83.7421 100.0000 
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2.2 ONTWIKKELING VAN ONTGHRIESMIDDBL (TIPB III) 

---- -- Geen - vordering~ -- - Literatuurondersoek -na· a1ternatiewe -- -

emulgeer.middels is tans aan die gang. 

2.3 HOe FLITSPUNT ONTGHRIBSMIDDEL 

Ondersoek is ingestel om sekere Sasol strome in hoe 
flitspunt ontghriesmiddels aan te wend. Slegs Sasol II 
ligte en swaar diesel het potensiaal getoon. 'n Monster 
van 50/50 (v/v, swaar : ligte diesel) is vir klientevalu­
asie afgestuur. Veral belangrik om te bepaal of aan die 
gietpuntvereistes voldoen word. 

2.4 DISTILLASIE 

2.4.1 DISTILLASIE VAN GEWASTE C5/C6 EX E29 SECUNDA 

Met kontinue distillasie is 70 liter produk wat aan TKN 
vereistes voldoen geproduseer en oorhandig. 

2. 4. 2 __ DISTILLASIE VAN C5 -OLEFIENE UI'l' HEKSEENAANLEG OORHOOFSE 

PROD UK 

1-Hekseen is effektief verwyder uit 'n snit wat 4-metiel-
1-penteen en 3-metiel-1-penteen bevat. Die olefienmeng­
sel (20~) het aan die verlangde suiwerheid (±95%) voldoen 
en is aan Olefientegnologie oorhandig. 

3. SUIWERING VAN TEERSORE {55450·0) 

Die opsies vir die herinbedryfstelling van die Kresiel­
suuraanleg is uit produkkwaliteit- en bedryfbaarheidsoor­
wegings tot aansienlike opgradering van die bestaande 
aanleg en variasies van die SCL-proses gereduseer. 

Opgradering van die.huidige.proses behels ontpikking van 
die kresielsuurvoer (interfase uitgeskakel), tweede 

r' • . 

. ; 
----~--
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lo SPES~ALE OL~BS (554100) 

INLB~D~NG 

Eienskappe vari -- SLO - s·int·et-iese. ·smeerolie kon tot"' dusve_r­
slegs met datastate van kommersiele proqukte ve~gelyk 
word. Die algemenebeskikbaarheid van Ethyl 6cSt produk 
het egter die geleentheid gebied om SABS analises op 
vergelykbare basis te verkry. 

Aanvanklik is die suiwerheidsgraad van die uitgangstof 
gesien as die hoof bydraende fak~or om 'n goeie smeerolie 
te verseker. Gevolglik is van ureumgesuiwerde SI ... O C10 

gebruik gemaak en 'n goeie produk is verkry. Om egter 
uitsluitsel te verkry oor die verband tussen suiwerheids­
graad van uitgangstof en produkkwaliteit ·is dieselfde 

·snit sender ureumsuiwering gebruik. Reaksiekondisies is 
sodanig aangepas om dieselfde oligomeerverspreiding ·wat 
met ureumgesuiwerde SLO verkry is, daar te stel. Tydens 
hierdie ondersoek het die klem verskuif na n-heksanol as 
kokatalis om sodoende ook meer te wete te kom van die 
meganistiese aard van die reaksie. 

EKSPBR~MENTEBL EN RBSULTATB . 

'n Kommersiele Ethyl-produk is by SABS onder dieselde 
kondisies as die SLO sintetiese olie (vanuit ureum­
gesuiwerde 1-dekeen) geevalueer. Die resultate word in 
Tabel 1 weergegee. 
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'n Monster sintetiese olie is vanuit SLO 1-dekeen (sender 

ureumsuiwering) berei. Die oligomeerverspreiding van 

··--~hierdie produk-·word vergelyk (Fig ·1·) ·met-die va:n-die· SLo··· --·­

sintetiese olie (vanuit ureumgesuiwerde 1-dekeen) . 

FJ:GOOR 1: VERHOODJ:NG VAN OLJ:GOMERE VERXRY TYDENS OLJ:GOMERISASIE 

1-:---~-- VAN SLO -1--DEREEN--·:~(-~tJM-GESUIWER-,----BN·· · SONDEJt-· -UP~-'OM- · 

SUJ:WERJ:NG) 

60 

50 

'#. 40 

m 
(/) 30 
(/) 
m- -
E 20 

10 

0 
C20 C30 C40 C50 C60 

oligomeerverhouding 

D. Vanuit ureum-gesuiwerde 1-dekeen ~ Vanuit 1-dekeen (sonder ureum) 
. 5% .n-BuOH, SOC . IZC2j 5% n-HeksOH, OOC 

. . . . r, ~: .. 
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FIG 2a:. Verandering in oligomeerverspreiding met 
reaksieverloop (60% komm. 1-dekeen : 

_ _ ___ _ _ .. 40%_dekaan,.BF3~borrel, 0°C,. 5% -n-BuOH) 
. 100 

I --.. 
Tyd 10 min: Temp. begin toenee 

80 Tyd 14 min: Maks. temp. bereik 
....... --- ........ '#.- 60 ............ -- -------;;_;,;:.;~ 

' ----co 
VJ 
VJ 
co 40 E 

20 

0 
0 50 

....._. ______ _ 

100 

tyd (min) 

· C 1 0 temperatuur 

FIG 2b:'Veranderh1g in oligomeervers~rei_ding: met 
reaksieverloop (Fig 2a, 60% . komm ~ 1-dekeen 
: 40% dekaan, BF3-borrel, 0°C, 5 % n-BuOH) 

150 

15 

t '~-.. • -.U 
- !J.- -

0 ..... -1 -::J 
:J 
+-' ·co ,_ 
Q) 

c. 
5 E 

Q) 
+-' 

15 - !" - -Tyrr-~ Taro12..:._Ee~ ~neem 

/ _ ,_;..-.--~--- !~-~-:-1-~ ~~~:__ ~-a~s. temp. bere11<" -
r--~-- _____________ ---------------

'#. 10- •'' 
co 
VJ 
VJ 
co 
E 

5-

-·-- -;· / .. 
' -' /.-

:'~(1 
,-1': ------------------

0 

/)/,-----/ -----

/ - .Jr- -

0 50 

C20 C30 C40 

100 

tyd (min) 

C50 C60 

150 

C70 cso 
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BBSPRBKING 

Die spesifieke oligomeerverspreiding . van die SLO 
.. sintetiese. ~-··olie-- --cho~r C50;:;inlioud·--· ·a·s·· -- dfe ____ van ---die··-----.---- --

komrnersiele produkte) lei waarskynlik tot 'n hoer 
gietpunt. Die verdampingsverlies wat aanvanklik as 
uiterrnate hoog beskou is, is baie beter as die 

· komrnersiele ---·-EthyTproc1uk-. ~-- - - _ o"ie _· :::verander:Lng·_ ·. _- in 

oligomeerverspreiding met reaksieverloop bevestig die 
vorige waarnemings tov die temperatuurverband. Geen 
verandering in oligomeerverspreiding word waargeneem 
nadat temperatuur tot die oorspronklike vlak gedaal het 

nie. Die reaksieverloop itv. dekaan gee geleentheid vir 
aannarnes wat beslis in opvolg eksperimente getoets gaan 

word. Distillasie en/of verandering van reaksiekondi­
sies om die ideale oligomeerverspreiding te verkry, 
behoort die vereiste eienskappe daar te stel. 

Die oligomeerverspreiding verkry na oligomerisasie van 

SLO 1-dekeen (sonder ureurnsuiwering) by 0°C met 5% n­

heksanoi as kokatalis, lyk belowend. 

GEVOLGTREKKING 

Laboratoriurnskaalbereide sintetiese smeerolies uit SLO C10 

vergelyk baie goed met die kornrnersiele Ethyl produk. 

Die verband tussen oligomeerverspreiding en 
produkkwaliteit sal 'n aanduiding gee van die reaksie­
kondisies benodig om spesifieke produkeienskappe as 
eindresultaat te verkry. 

Die reaksieverloop itv. dekaan gee . aanduiding dat die 
persentasie omsetting afhanklik is van die mengbaarheid 
van die kokatalis/BF3 kompleks met die reaksiemediurn. 
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'l'ABEL 3 : OREOMKONSEN'l'RASJ:E EP'FEK OP HERWJ:NNJ:NG EN SELEK'l'J:WJ:'l'EJ:'l' 

UREUM:VOERSTROOM DEKEEN/DEKAAN SELEKTIWITEIT 

8.2 . . 
12.4 : 

HERWINNING 

1 61% 95.6% 
.. 

'I 
~ 78% - 93.6% .... 

Oksigenaatinhoud 

Die invloed van oksigenaatinhoud _ op selektiwiteit en 

lini~re koolwaterstof-herwinning, van 'n C9 -C10 SLO-snit 
(45% olefien/paraffien), is ondersoek (Tabel 4). 

'l'ABEL 4: EFFEK VAN OKSJ:GENA'l'E OP HERWINNJ:NG EN SELEK'l'IWI'l'EJ:'l' 

I VOERS~OOM -OLEFIEN/PARAFFTEN- SELEKTiw-ITEIT 

HERWINNING 
..--~-

-
C9-C10 met 65% 40% I 

~ ' ... -

oksigenate ~ 

C9 -C10 sonder 64% 92.5% 
oksigenate 

Ureumkonsentrasie· is in beide eksperimente konstant 
gehou. 

Reaksietemperatuur 

Die invloed van verhoogde reaksietemperatuur en verlengde 
reaksietye op olefien/paraffien-herwinning van'",-n· C9 -C10 

SLO-snit (met oksigenate) is ondersoek (Tabel 5). 
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Reaksietemperatuur 

-verhoogde-- reaksietemperatuur- -(sooc-·'en hoer-) ·het geen 

invloed op die selektiwi tei t van die ureumproses nie, 
maar lei in die algemeen tot 'n verlaging in die 
olefien/paraffienherwinning. 'n 
( 4 Omin · .tot. -·--2 . 5 =tl:lir)_,,-~- by .:die 

Toename in reaksietyd 
reaksies ·wat bo 50°C 

.uitgevoer-is, lei tot --'n verhoging in die ol-e-fien/paraf­
fienherwinning · (>23-49%)- .- · Hierdie -herwinning- vergelyk · 
egter swak met die wat·verkry is by 'n reaksietemperatuur 

van 35°C. 

GEVOLG'l'REKKING 

In die geval· van die C10-snit ( 66% dekaan/dekeen) -speel 
die ureumkonsentrasie beide 'n rol in die bepaling van 
die- selektiwiteit· sowel as die .herwinning _van_ liniere 
koolwaterstof. · 

Oksigenate in die voerstroom verlaag ·die selektiwiteit 
van-__ die -ureumproses, - aa:ngesien sommig.e oksigenate.- (met 
lang koolwatersotfkettings) in die addukte opgeneemword. 

Hoe reaksietemperature gee nie aanleiding tot verhoogde 
olefien/paraffienherwinning nie. Die rede hiervoor word 
toegesk:ryf aan die fei t dat die reaksie ewewig ( tydens 
addukvorming) na links verskuif word: 

olefien/paraffien + ureum • ~ adduk 

AANBEVELING 

Vir optimale selektiwiteit en herwinning van liniere 
koolwaterstowwe word aanbeveel dat oksigenate vooraf uit 
die voerstroom -verwyder word en dat die eksperimentele 
kondisies soos in die vorige maandverslag uiteengesit is, 
gevolg word. 

~· 
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Die volgende strome is vir evaluasie geidentifiseer: 

Natref Diesel olie 
- -··· ·- -- · ·sasol· II ·swaa·r di.eser· 

Sasol II ligte diesel 
Kerosol 200 
Aromix bodems 

._ -.-·. -:77"': -- Slegs . Sa sol II .1igte en swaar · diesel het -potensiaal- . __ -=·--

2.4 

_g-etoon. -: .. 

Mengsels van 50/50 (v/v) en 50/70 (v/v) uit Sas~l II 
ligte en swaar diesel onderskeidelik, is opgemaak. 'n 
Monster van die 50/50 (v/v) mengsel is vir 
klientevaluering afgestuur. Indien -aan gietpuritvereistes 
voldoen word, sal die invloed van produksievariasie op 
reproduseerbaarheid tov spesifikasie ondersoek word. 

DIS'l'ILLASIE . 

2.4.1 DISTILLASIE VAN GEWASTE C5/C6 EX E29 SECOND-A-

.-'----~ - T-m .onde-rs()ek die veretering van .. c5~olefiene met die oog op 
verhoging in oktaangetal van· petrol.·· 'n Minimum· volume 
van 50 liter met C6-inhoud van laer as 3 massa% is as 
vereiste gestel. 

Met kontinue distillasie, refluksverhouding .. van 20:1 en 
oorhoofse temperatuur van 27.3°C is.7o· liter produk wat 
aan TKN vereistes voldoen geproduseer. 

2. 4. 2 DISTILLASIE VAN C5 -0LEFIENE UIT HEKSEENAANLEG OORHOOFSE 

PRODUK 

. Olefientegnologie ondersoek polimerisasie van 4-metiel-1-
. penteen en 3-metiel-1-penteen. 1-Hekseen tree egter op as 

ko-monomeer en moet uit die stroom_verwyder word. 

Die C5-ol~fienmengsel is kontinu (Refluks· 20:1, Oorhoofse 

.. , 
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3.2.1 ONTPIKKING VAN XRESIELSUORVOER 

Kontinue vakuumdistillasie (100 mmHg) by 'n bodemtempera-
. - · tuur van 160°C bet hoe herwinning van komponente van waar­

de opgelewer. Blootstelling van die distillaat aan die 

nat proses bet geen tussenfase gelewer nie en faseskeiding 
was baie skerp. Selfs na ve_roudering onder drastiese 
~o'nd-i-si.eEL .. het .. geen inter:fase gevorm nie. 

--Ontpik-k-ing~ai-e~kresielsuurvoer -"i-s~-as voorve;r;e-iste-vir ---·­
die herinbedryfstelling van die huidige aanleg aanvaar. 

Hierdeur word verseker dat: 
geen interfase vorm 
vlakbeheer in skeidrom vergemaklik· word ·-­

organiese deurbraak beperk of selfs uitgeskakel word 
tydens neutralisasie van die waterige uitvloeisel 'n 
wyer pH toleransie (pH 7.5 ± 0.5 ipv 7.5 ± 0.2) verkry 
word. 

· 3o2o2 DIPE EKSTRAKSIE VAN UITVLOEISEL 

....;,._·- "=----· .=.Verswarting--- van _uitvloeisel tydens . neutralisasie. kan _ · 

· teruggevoer word na die opgeloste ~enoliese materiaal .- 'n 
Drie trap ekstraksie met DIPE voor neutralisasie dra by 
tot 'n effektiewe verlaging in fenoliese inhoud en 
verseker dat: 

presipitaatvorming aansienlik ver.minder word 
pH limiet verhoog word tot 9 

maksimale vrystelling van N-basisse voorkom. 
Dit verlig egter nie die organiese belading van die 

stropingskolom (E4327) nie en effektiewe bedryf van die 
kolom bly 'n vereiste. 

Ekstraksie na neutralisasie lewer 'n uitvloeiwater met lae 
organiese·inhoud en dra gevolglik by tot: 

'n drastiese verlaging in organiese belading van 
E4327. 
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waarna die mengsel vir 15 minute geroer is. Geen 
voorafverhitting is gebruik nie. Die vakuum is 
konstant op 37.5 mmHg (5 kPa) en die pottempera­
tuur onder 120°C gehou. Resultate word in 
Tabel 8 saamgevat. Die 802-vrystelling is in 

Tabel 7 aangetoon. 
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Tabel8: Analises random ontpikking: SSO-Voorstel ( <120 'C/37.5 mm Hg) 

I Komponente 

Water 
Piridien 
Me-Piridien 
C2- Piridien 
Fencl 
Anilien. 
Bensonitriel 
.0-_Kresol 
IM/P-Kresol 
Me-Bensonitriel 
Me-Anilien 
2.6-Xilenol 
0-Et-Fenol 
2.4&2.5-Xilenol 
M/P-Et-Fenol & 3.5-Xilenol 
2.3-Xilenol 
3.4-Xilenol 
Nattaleen-
Benstiofeen 
C3-Fenol 
Onbekend 

T.ot;:~.al 

N-Basisse 
Neutrale Olies 
Piridien Basisse 
Stikstof 

I/ Swael- ~--­
% Swael vrygestel 

I 
Aanvangs Distillaat % 

f-:-:.---::V-:-o=-=er-:-r--:-:----u--,:--:--~F..:..:ra:::.k=sr:ie:..._-:-:---ll Herwinning 
Massa % (g) Massa % (g) 

0.440 15.74 
0.164 5.88 
0.249 8.90 
0.064 2.28 

49.611 1774.77 
0.865 30.95 
0.192 6.-a7 

13.623 . 487.34 
2:.4...131 863.27 

0.041 1.46 
0.315 11.25 

55.62 

0.14 
-- 12.6?_ --

--22.34 
0.03 

1702.64 

4.43 
387.18 
683.89 

0.83 

0.717 - 25.64 ---__ d.71 
0.72 
3.74 
2.15 
0.39 
0.30 
0.19 
0.08 
0.43 
0.50 

21-.87 
22.11 

114.63 
0.565 20.19 
3.782 135.31 
2.543 90.96 
0.413 14.78 
0.405 14.50 
0.177 6.34 
0.062 2.21 
0.605 21.65 
1.035 37.04 

100.00 3577.35 

2.03 
0.95 
1.51 

3366dpm __ 
227dpm 

" .. 
t::: j' ~ ' 

,. . 

65.92 
11.86 
9.24 
5.97 
2.30 

13.19 
15.28 

1 00.00 3061.35 

< 10 dpm 
0.74 
0.03 

342 dpm 
75dpm 
7.6 dgm 

- ·~· . -

95.94 

64.45 
79.45 
79.22 
56.98 

85.29 
109.46 

84.71 
72.46 
80.23 
63.77 
94.15 

104.28 
60.90 
41.26 

85.58 
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Geen betekenisvolle verskil in die 802-vrystelling 
tussen die sso- en SCL-prosesse kan egter waargeneem 

word nie. 

Neutralisasie van die sso- en SCL residue lei tot 'n 
30% afname in die totale S en dit is gevolglik beter 

om die residu te verbrand. 

Verdere · ·werk -word - tan-s-- -op- · di-e -voorafbehandel-ing en 
ontpikkingskondisies gedoen. om die-optimum kondisies'vir 

ontpikking daar te stel. 

3.4 .INVLOED VAN GESIMOLEERDE E4327 BODEMS OP Al4MONIUMSULFAAT 

EX S2000· · 

Uitvloeisel verkry deur behandeling van ontpikte kresiel­
suur is aan 'n 3-stadia teenstroom DIPE ekstraksie 
onderwerp. · Na byvoeging van 2 0 dpm Fe ' (as FeS04 ) is twee 
fraks.ies- tot onderskeidelik pH 7. 5 en 8. 5 geneutraliseer 
waarna die organies (1..2. 5 volume % oorhoofs) gestroop is. 
'n Neerslag het in beide gevalle · gevorm, maar geen 

a'anbranding · het voorgekom. 

Die invloed van filtrasie by beide pH's is ook ondersoek. 
Ammoniumsulfaat (976g) vanaf 82000 is in 550ml voorbereide 
water (ongefiltreerd) opgelos (verhouding van produksie) . 

---
Die water is toe afgedamp. · Aanvanklik het 'n sterk 
piridienreuk voorgekom en later verdv.iyn. By 'n hoe visko­
siteit is die vloeistof gedekanteer en verder ingedamp. 

Die moederloog wat filtreer is, het· na ve:tloop van 48h 

geen verdere presipitaat gevorm nie. Ammoniumsulfaat is 

ook by die filtreerde moederloog gevoeg en afgedamp. Geen 
vloeistof is afgedekanteer nie. 

Die ammoniumsulfaat monstes is vir COD-bepalings ingestuur 

en die vlakke van orga:hie~ 'te ·bepaal. (Tabel 9) . 

·,. 
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geimplementeer word. 

Filtrasie verwyder die presipitaat effektief. 

Die organiese inhoud van die ammoniumsulfaat neem toe. 

3e5 VOORGESTELDE HERSZRKOLASIE VAN E4327 BODEMS 

. HersirkuJ:asie van E4327 -bodems. tydens 'n gesimuleerde 
laboratoriumondersoek bevestig: - "- . --

Oneffektiewe verwydering van N-basisse uit die 
kresielsuur. Viervoudige toename in N-basisinhoud 
Verhoogde ammoniumsulfaat konsentrasie (30%) verlaag 

. . . 
· oplosbaarheid van N-basissoute 

onvoldoende waterwaskapasiteit in E4326 toring 
verlaagde pH van voer na E4328 

Verdere ondersoeke in die verband is gestaak. 

AANBEVELING 

' - -~ -' n- ·In diepte probleemafwykingsanaliseo-:.:: · tPAA) . · op- - · 

Prosesvloeidiagram ·soos:·voorgestel deur Prosesontwerp 
Rosebank en SES. 
Evaluasie van ~CL ~ornmenta~r op vr~e van afyaardiging. 
Heroorweging van 'n loodsaanlegtoetsloop . 

. Ontwikkeling van betroubare · <:malitiese prosedure. v1.r 
so2 monitering. 
Bepaling van gedrag van NaHS03 en natriumfenolate by 
hoe temperatuur. 
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