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С каждым годом в мире возрастают производство и потребление редкоземельных элементов (РЗЭ), появляются новые технологии, использующие высокочистые РЗЭ.  Сейчас монополистом на рынке остается Китай, поэтому разработка технологии получения РЗЭ является первоочередной задачей для России. Одним из наиболее эффективных и экономически выгодных способов выделения РЗЭ является жидкофазная экстракция: она позволяет разделять РЗЭ на группы и выделять индивидуальные вещества высокой чистоты. Одним из этапов разработки технологии экстракции является построение термодинамической модели, позволяющей предсказывать равновесные составы фаз и оптимальные условия для разделения компонентов.
Исследуемая система состоит из двух фаз: водной, включающей себя воду, азотную кислоту и нитрат лантаноида, и органической, состоящей из 
ди-(2-этилгексил)фосфорной кислоты и о-ксилола. При смешивании происходит экстракция с образованием ди-(2-этилгексил)фосфата лантаноида (HL - обозначение Д2ЭГФК):

Ln(NO3)3(aq.) + 3HL(org.) = LnL3(org.) + 3HNO3(aq.)
Для расчёта активности компонентов в водной фазе использовалась разработанная ранее модель eGLCM (electrolyte Generalized Local Composition Model) и параметры компонентов, рассчитанные автором [1]. Для расчёта активности компонентов органической фазы была использована модель UNIQUAC, параметры взаимодействия 
о-ксилола с Д2ЭГФК были взяты из литературных источников [2]. Параметры для остальных пар компонентов были приняты за единицы, поскольку они вносят малый вклад в неидеальность системы [3]. С использованием этих данных были рассчитаны константы равновесия в двух системах с одним РЗЭ (Sm, Eu) по полученным ранее экспериментальным данным [3].
С использованием полученных значений констант была построена модель для предсказания равновесных составов в системе с нитратами двух РЗЭ, при этом параметры взаимодействия катионов и ди-(2-этилгексил)фосфатов РЗЭ принимались за единицы. Показано, что полученная модель хорошо описывает экспериментальные данные. Все расчёты проводились в среде разработки Matlab.
Работа проводится при поддержке РФФИ, грант №20-33-70269.
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