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Termodynaamisia tietoja ja laskentamenetelmia
uusille polttoainekomponenteille.

Vaitdskirjan nimi Measurements and modeling of physical properties for oil and biomaterial refining

Vaitoskirjan sisaltod Fossiilisten polttoaineiden loppuminen tulevaisuudessa on luonut tarpeita
uusiutuvien energianlahteiden kayttdonotolle. Uusien prosessien tai polttoaineiden
lisakomponenttien  kehitys vaatii termodynaamisia tietoja komponenttien
ominaisuuksista tai luotettavat menetelmat n&iden ominaisuuksien arvioimiseksi.
Kokeellisia ja laskennallisia tuloksia yhdistamélla voidaan tuottaa nopeasti
termodynaamisia ainearvoja uusien tai olemassa olevien prosessien suunnitteluun.

Tésséa tydssa on mitattu faasitasapainoja 40:lle teollisesti merkittavélle seokselle.
Saadut termodynaamiset tiedot tdydentavéat toisiaan ja antavat mahdollisuuden
mallintaa eri kemikaalien fysikaalisia ominaisuuksia eri olosuhteissa entista
luotettavammin.  Tulosten perusteella on kehitetty laskentaparametreja
puoliempiirisiin termodynaamisiin malleihin (Wilson, NRTL, UNIQUAC). Kokeellisia
tuloksia on vertailtu kriittisesti ennustavien mallien UNIFAC ja COSMO-RS antamiin
arvoihin. Vaitoskirjassa on esitetty uusi laskentamenetelmd, joka tehostaa aiemmin
tutkimattomien kemikaalien aineominaisuuksien arviointia tunnettujen yhdisteiden
ominaisuuksien perusteella.

Tutkitut seokset, ennustavien menetelmien arviointi ja uusi laskentamenetelméa
parantavat tietdmysta kemikaaleista, joita ei ole aiemmin kaytetty laajemmin kemian
teollisuudessa, mutta joita tarvitaan polttoaineiden kehitystydsséa. Uuden tekniikan
kayttd ja termodynaamiset tiedot mahdollistavat teollisten prosessien paremman

optimoinnin.
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