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Двузамещённые фосфаты натрия и калия (M2HPO4, M = Na, K) широко используются в различных отраслях промышленности и входят в состав многих продуктов. В частности, гидрофосфат калия является важным компонентом комплексных PKудобрений, а гидрофосфат натрия применяется не только в сельском хозяйстве, но и в пищевой и химической промышленностях. В последние годы также возрос интерес к гидратам фосфатов и их смесям как перспективным теплоаккумулирующим материалам [1].
Оптимизация процессов с участием M2HPO4 и поиск новых теплоаккумуляторов требуют термодинамического моделирования свойств фаз и фазовых равновесий в системе H2O – Na2HPO4 – K2HPO4.
Моделирование растворов M2HPO4 затрудняется наличием множества химических равновесий. Анион HPO42- в водных растворах подвергается частичным диссоциации и гидролизу, что приводит к образованию анионов PO43- и H2PO4-. Это обуславливает необходимость учёта множественных ион-ионных взаимодействий.
Целью настоящей работы является построение комплексной термодинамической модели системы H2O – Na2HPO4 – K2HPO4 и её бинарных подсистем в широком диапазоне температур и концентраций. 
[bookmark: _GoBack]В основе модели жидкой фазы лежит комбинация модели Питцера-Симонсона-Клегга (ПСК) для избыточных свойств и уравнения состояния Хелгесона-Киркхама-Фловерса для стандартных свойств ионов. Гибкость модели ПСК позволяет эффективно описывать растворы электролитов высокой концентрации, что особенно важно для описания поведения K2HPO4, растворимость которого при 373.15 К достигает 16.3 моль/кг.
Параметры растворимости твёрдых солей (∆раствG°) описаны с использованием полуэмпирических температурных зависимостей. Взаимодействия с участием анионов PO43- и H2PO4- рассчитывались с использованием параметров, ранее представленных, соответственно, в публикациях [2,3] и на конференции [4]. Этапы работы включали сбор литературных данных, моделирование бинарных подсистем H2O – M2HPO4 и трёхкомпонентной системы H2O – Na2HPO4 – K2HPO4. Расчёты выполнялись в среде MATLAB R2022a.
Разработанная модель успешно описывает термодинамические и термохимические свойства системы, а также фазовые равновесия в широком диапазоне концентраций и температур.
Работа выполнена при поддержке гранта РНФ 23-13-00138.
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