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Streszczenie w jezyku polskim rozprawy doktorskiej pt. ,,Ciecze jonowe w rozdzielaniu
uktadow azeotropowych — badania eksperymentalne i modelowanie COSMO-RS”

Tematem rozprawy doktorskiej bylo zbadanie mozliwos$ci ekstrakcyjnych wybranych cieczy
jonowych w rozdzielaniu ukladow azeotropowych. W tym celu zostalo przeprowadzone
szereg badan termodynamicznych, takich jak wyznaczenie wspdlczynnikow aktywnosci w
rozcienczeniu nieskonczenie wielkim czy réwnowag fazowych uktadow trojsktadnikowych
ciecz-ciecz. Dodatkowo zbadano wilasciwosci fizykochemiczne czystych cieczy jonowych:
gestosci 1 lepkosci.

W pierwszym etapie zbadano wspodlczynniki aktywnosci w rozcienczeniu nieskonczenie
wielkim dla sze$ciu cieczy jonowych o anionie trifluorotris(perfluoroetylo)fosforanowym,
(ang. trifluorotris(perfluoroethyl)phosphate, stosowany skrét [FAP]") roznigcych sie¢ struktura
kationu. Na podstawie otrzymanych wynikbw mozliwe bylo obliczenie parametrow
ekstrakcji: wspolczynnikow selektywnosci 1 wydajnosci. Badania pozwolity oceni¢ wplyw
budowy kationu na wartosci tych wspotczynnikéw. Wsrdd zbadanych zwigzkow bylta ciecz o
kationie 1-etylo-3-metyloimidazoliowym, czgsto wystepujacym w literaturze, co pozwolito
porowna¢ wyniki dla cieczy z anionami o innej strukturze. Wspolczynniki selektywnosci 1
wydajnosci zostaty obliczone 1 poréwnane dla réznych typdéw ukladow ekstrakcyjnych:
mieszanin we¢glowodorow alifatycznych 1 aromatycznych, weglowodoréw alifatycznych i
zwigzkOw polarnych, wody 1 zwigzkow polarnych, a takze mieszanin dwoch zwigzkow
polarnych.

Nastepnie zbadano réwnowagi tréjsktadnikowe typu ciecz-ciecz w ukfadach cieczy
jonowych, heptanu oraz metanolu, tiofenu badz benzotiofenu. Stanowig one rozszerzenie
badan wspotczynnikéw aktywnosci w rozcienczeniu nieskonczenie wielkim 1 sg istotnym
elementem podczas projektowania i1 optymalizacji w przemystowych procesach separacji.
Umozliwiajg ocene przydatnos$ci cieczy jonowej w konkretnym procesie ekstrakcji, poniewaz
pozwala to na dokladniejsze okreslenie zachowania cieczy jonowej jako ekstrahenta w
roznych stezeniach badanej mieszaniny. Badania zostaly wykonane dla cieczy o anionie
[FAP], a takze rozszerzone o trzy inne z anionem bis(trifluorometylosulfonylo)imidkowym
[NTf;]" 1 kationami piperydyniowymi, rdéznigce si¢ dtugoscia podstawnika alkilowego, co
pozwolito oceni¢ jego wplyw na parametry ekstrakcji.

Dla badanych cieczy jonowych [FAP] zmierzono dodatkowo ich gestosci 1 lepkosci.

Na koniec przeprowadzono badania ekstrakcji zwigzkéw siarki z mieszaniny modelowe;
paliwa. Zakres badanych cieczy zostal w tym przypadku rozszerzony o inne zwigzki o
roznych strukturach kationu 1 anionu. Wykonanie tego typu badan dostarcza dodatkowych
informacji o ekstrakcji danego zwiazku siarki podczas wspodtekstrakcji innych zwigzkow
siarki, jak rowniez we¢glowodorow aromatycznych.
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Jako podsumowanie badan eksperymentalnych, przeprowadzono obliczenia za pomoca
modelu COSMO-RS wspotczynnikow aktywnosci w rozcienczeniu nieskonczenie wielkim
oraz rownowag fazowych zbadanych ukladow trojsktadnikowych. W  przypadku
wspotczynnikow aktywnosci w rozcienczeniu nieskonczenie wielkim, pomiary rozszerzono o
inne zbadane wczes$niej zwiazki: trifluorometanosulfonian 1-butylo-3-metylopirydyniowy,
[1,3bmPY]-[CF3SOs3] oraz ciecze [NTf;]. Pozwolilo to na okreslenie dokladnosci w
przewidywaniu modelu w zalezno$ci od anionu cieczy jonowej. Analiza zostala dokonana
pod katem zaré6wno jakoSciowym, jak 1 iloSciowym. Ponadto poroéwnano zalezno$¢
wspotczynnikow aktywnos$ci w rozcienczeniu nieskonczenie wielkim od temperatury z
badaniami eksperymentalnymi, a takze sprawdzono wplyw r6znych konformerow kationdéw i
aniondbw cieczy jonowych na wartos¢ wspotczynnika. W  przypadku ukladow
trojsktadnikowych, obok poréwnania uzyskanych diagraméw fazowych, zestawiono ze sobg
warto$ci wspotczynnikow selektywnosci 1 podziatu uzyskanych zarowno z obliczen COSMO-
RS jak 1 badan eksperymentalnych.



