Ecuaciones de Estado
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Este documento contiene los nombres y descripcidaeliferentes Ecuaciones De
Estado (EDE), ademas de sus parametros de int@naeeito para mezcla como para
componentes puros.

Se tienen las 36 principales ecuaciones de estattas en Ingenieria; en un documento
aparte (ver Temas Similares) se encuentra un apamtkas reglas de mezclado usadas
en Ecuaciones De Estado.

Vea También:

 Reglas de Mezclado Para Ecuaciones de Estado

0. Ecuacioén de van-der-Waals

La Ecuacion De Estado (EDE) de van-der-Waals E®ER mas simple. Esta
Gnicamente deberia ser usada para demostrar l&gasey desventajas de una ecuacion
de estado simple. El uso de la ecuacion de vawdals solo requiere el conocimiento
de T. y P; usados para el calculo de las constaateb.

EDE:

PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:

12
a=0421875 R

4

RT,

&=0125

3

PARAMETROS DE MEZCLA:

Los parametros de mezcla se calculan de acueatoradlas que aparecen en el
documento de "reglas de mezclad@é@las de Mezclado Para Ecuaciones de Estado

LITERATURA

van der Waals (1899)



1. Peng-Robinson EDE

La ecuacion de Peng-Robinson es la mas ampliameatia en termodinamica de
Ingenieria Quimica. Se sabe que proporciona urgbqoiones mejores para
densidades de liquidos que la ecuacion de SoavkeR&dvong por Soave (1972). La
ecuacion requiere el uso de tres propiedades mopwesto puro: & P y el factor
aceéntricow. Diferentes modificaciones de la EDE de Peng-Rsarirse muestran en las
secciones 10 a la 19.

EDE:

AT a(T)

P= —_
v=b oyt Dy - b

PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:

32
«(T )= 045724 25
a(T)=a(l}) el o) con £

_ ]
a(T, @) = 1+ x(1-[T)) con & =0,37464 +1,54226 - 0,269920°

&=0,0773 AL,

4

PARAMETROS DE MEZCLA:

Los parametros de mezcla se calculan de acueasoradlas que aparecen en el
documento de "reglas de mezclad@é@las de Mezclado Para Ecuaciones de Estado

LITERATURA

Peng y Robinson (1976)

2. Hederer-Peter-Wenzel

La ecuacion de estado de Hederer-Peter-Wenzerésemtada el mismo afio que la
ecuacion de Peng-Robinson. Esta ecuacion necesitprbpiedades por compuesto
puro: T, P.ya . a es la medida de la inclinacion de la curva dsiprede vapor. En el
caso dar =-0.5, la ecuacion se reduce a la forma de lack@nae Redlich-Kwong
(Redlich y Kwong, 1949).

EDE:

p- RT — al(T)
v—hb viv+)




PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:

2l
BT

. a, = 042747
@ll=a. L con ¢

& =0,03664 KL,

PARAMETROS DE MEZCLA:

Los parametros de mezcla se calculan de acueaoradlas que aparecen en el
documento de "reglas de mezclad@é@las de Mezclado Para Ecuaciones de Estado

LITERATURA

Hederer, Peter, y Wenzel (1976)

3. Soave-Redlich-Kwong

La ecuacion de Soave-Redlich-Kwong fue la primeodificacion de la forma simple
de la ecuacion de Redlich-Kwong donde el paranesetoe hecho dependiente de la
temperatura de modo que la curva de presion de yagala ser reproducida
correctamente. La ecuacion de estado requieregiedso de tres parametros por
compuesto puro: J P y w. Diferentes ecuaciones modificadas de Soave-Redlic
Kwong con transformaciones en el volumen y conifures alpha modificadas se
muestran en las secciones 20 a la 25.

EDE:

RT &l

b _v(v+b)

PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:

2rpd
a, = 042747 i
alT)=a, aT) con £

i
a(r) = (1+m(1 = J5.)) con =048 £1574a - 0,176

& =0,05664 R,

(3



PARAMETROS DE MEZCLA:

Los parametros de mezcla se calculan de acueaoradlas que aparecen en el
documento de "reglas de mezclad@é@las de Mezclado Para Ecuaciones de Estado

LITERATURA

Soave (1972)

4. Redlich-Kwong

La ecuacion de Redlich-Kwong por Redlich y Kwon§49) es una modificacion de la
ecuacion de van-der-Waals. Similar a la de vanvdaals, esta ecuacion solo debe ser
usada para determinar las capacidades y limitagida@ina ecuacion de estado simple
ya que existen mejores ecuaciones de estado. Eleussta ecuaciéon requiere el uso de
T. Yy P - correspondientes a los parametgsb - para cada componente.

EDE:

BT  af T

P= —
v-b viv+d)

PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:

‘QTES
= (042747 —=
) 3
b =0,08664 7,

(3

PARAMETROS DE MEZCLA:

Los parametros de mezcla se calculan de acueaoradlas que aparecen en el
documento de "reglas de mezclad@é@las de Mezclado Para Ecuaciones de Estado

LITERATURA

Redlich y Kwong (1949)

5. Dohrn-Prausnitz, no polar

La ecuacion de Dohrn-Prausnitz esta basado emahi& de repulsion atdmica de
esferas rigidas de Carnahan y Starling (1969) gargponentes puros y referenciados



por Boublik (1970) y Mansoori et al. (1971) parazeias en lugar de los términos de
repulsion de van-der-Waals. La ecuacion de estadescubica en el volumen. El
término de atraccion de Carnahan-Starling-vdW (&laan y Starling, 1972) fue
modificada de modo que las isotermas criticas deaompuestos fueran
reproducidas correctamente. La ecuacion de estapliere tres propiedades de cada

compuesto puro:JJRP.y w.
EDE:

Z=Z.,.,+Z

bl pert

1+ (-2 + (F -y - B
7=
o (1- )’

p=-Seo
)

con

A

&= Z‘figf
1=l

7= i.;af

inl
)
! 2 Ny

I
72

S SV S PN
& 4 1=l

1-14122 +50?[’5""’]]

PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:

z,., =

pent BT

a=da, (am tanh(atzjh'; - I]D'T) + 1)
cona'™ = 0,367845 +0,055% 6@
@l = (-1)7 - (0,604709 + 0,00847 7m)

drrrd
a, =0 550408%

4



0z
b=3, (f:m tanh (3P fln T + 1)
con &t = 0,356983-0,190003a

B = (-1 (1,37 - 1,89898 1)

&= 0187276 it

¢
con m=1 pard; >1

m=0 paral; <1
PARAMETROS DE MEZCLA:

Los parametros de mezcla se calculan de acueaoradlas que aparecen en el
documentos de "reglas de mezclad®édglas de Mezclado Para Ecuaciones de Estado

LITERATURA

Dohrn y Prausnitz (1990)

6. Dohrn-Prausnitz, polar

La implementacion de esta ecuacion de estado aalesgtonible ya que aln no se han
hecho pruebas sobre su precision.

LITERATURA

Dohrn y Prausnitz (1990, 1990b)

7. Elliott-Suresh-Donohue

Para fluidos no asociados la ecuacion ESD es cébicaanto al volumen. La no
esfericidad de las moléculas es tomada en cuegdm $& teoria de Prigogine (1957).

EDE:

& . <4c'r;.r> z, (gr_r}’)

RT 1-197 1+kn?)




PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:

1+ 0.945(c - 1) + 0.134(e - 1)°
C 1023+ 2225 -1+ 04730 - 1%,

«  RT 00312+ 0087(c- 1) +0.008(c - 1)°
P 142455 - 1)+ 07320 - D°

T
I
<

c=1+3535%0+ 0533w
k, =1.7745

ko =1.0617

ks =1.90476
Zm=9.49
q=1+k(c-1)

PARAMETROS DE MEZCLA:

_ ¥ é.v:

v

7

{46 ?;r}

_ 4EZ§§; {cv w:';','

IEEE @)

w

{ant} =

* + *
C*VJ- CJ-VE-

2

(v )y

* *
i vj. + iof J.v!.

IIE":"EJ' (l—j;'r:;

@)y

E{?.

exp(c2) -

&5




LITERATURA

Elliott, Suresh, y Donohue (1990)

8. Sako-Wu-Prausnitz

La Ecuacion De Estado (EDE) Sako-Wu-Prausnitz esnuodificacion de la ecuacion
de Soave-Redlich-Kwong, donde el cuarto parameé®usado para explicitamente
para incluir la no esfericidad de las moléculas.

EDE:

P=RT(v-E:n+bc)_ a
viv =5 viv + A}

PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:
a=a.all)

_ey(1-T)+ 2T

T
&(T) o

con

ey = L1920 + 0110600010008, ) + 0 307345,

_(1-2D, +2¢D, +DI -cD3)(1+D,)* R T?
3(1-D,)*(2+D,) F,

A,

D +(6c=-31D: + 3D, -1=10

b= o BT
3

Pl:
V es el volumen de van der Waals y puede ser tanchiénlado por el método de
contribucién de grupos de Bondi (1968) o pueddragado como un parametro
ajustable.

PARAMETROS DE MEZCLADO

Los parametros ay b son calculados de acueriocaimento "reglas de mezclado". El
parametro ¢ aritméticamente s ¢

LITERATURA

Sako, Wu, y Prausnitz (1989)



9. Ecuacion Peng-Robinson Modificada

La ecuacion de Peng-Robinson (Peng y Robinson,)¥#&6sido modificada por una
gran cantidad de investigadores. Peneloux et @82)lsugirieron una transformacion
del volumen que no afectaba el calculo de las gneside vapor. Muchos
investigadores han propuesto nuevas funcionespaifagntando una nueva
dependencia de la temperatura en el parametro (T).

Todas las ecuaciones modificadas de PR preserdadds la 9 a la 15 incluyen la
posibilidad de la transformacién de volumen de etmea Peneloux et al. (1982).

EDE:

RT (T

P=—— — -
T-h v +2bv-b7 con PEute con h=b+c

PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:

Rijﬁj

«(T) = 045724
£ con al(l)=a(l) o(l, o)

b= UCJ??BRT:
=0 =

3

10. (PR-VT, Peneloux):

K =037404 +1,54 226w - 0,2699 20"

o(T,) = (1+ (1= [T))
LITERATURA

Peng y Robinson (1976)

Peneloux, Rauzy, y Freze (1982)

11. (PR-VT, Mathias):

k= 037464 +1,5422 6@ — 0,26992 @

siT.< 1 2T = (142 T - p,(0-T)07- T))



siT>1 4T (et - T*d:')):

he
c=1+—-+03x

2
e—1
d:' =
e
LITERATURA

Peng y Robinson (1976)
Peneloux, Rauzy, y Freze (1982)

Mathias (1983)

12. (PR-VT, Stryjek-Vera):.

&= 0378893+ 14897153 — 0171318480° + 00196554

a(T) - (1+{x +x,0+ JTH07 - 1)1 - JT))
LITERATURA

Peng y Robinson (1976)

Peneloux, Rauzy, y Freze (1982)

Stryjek y Vera (1986)

13. (PR-VT, Melhem):

o) = explen(l - 1) +0(1- T2
LITERATURA

Peng y Robinson (1976)
Peneloux, Rauzy, y Freze (1982)

Melhem, Saini, y Goodwin (1989)



14. (PR-VT, Thorwart-Daubert):

K =0,37464 +1,54226 — 0,26992w°

2
o(T,) = 1+x(1—¢f)+n%

LITERATURA
Peng y Robinson (1976)
Peneloux, Rauzy, y Freze (1982)

Thorwart y Daubert (1993)

15. (PR-VT, Boston-Mathias):

k= 037404 +1,54 226w - 0,2699 20"

2
SiT,<1: (D) =1+ k(1= fT) - p (1= T )07 - T))

2
oAT,) = exp[(l—im—?:"‘ )]]
SiT>1: d

d=1+x§+0.3p1

LITERATURA

Peng y Robinson (1976)

Peneloux, Rauzy, y Freze (1982)

Boston y Mathias (1980)

PARAMETROS DE MEZCLA:

Los parametros de mezcla se calculan de acueatoradlas que aparecen en el
documento de "reglas de mezclad@é@las de Mezclado Para Ecuaciones de Estado

Para evitare inconsistencias los paramejrest definidos como 0. El parametro c
tiene el mismo significado aritmético que ¢




16. Pfennig

La ecuacion de Pfennig (1988) es una modificac®fadcuacion de PHCT por Beret y
Prausnitz. La ecuaciéon de estado esta basadaé@maio de repulsion de esfera rigida
de Carnahan y Starling (1969), Boublik (1970), ynskaori et al. (1971). En lugar de
usar series las polinomiales por Alder et al. (J9P2ra fuerzas de atraccion como se
observan en PHCT, Pfenning desarroll series poliales como:

7
1=
1=

Con el objetivo de obtener un componente autonrégose cercano polan 1). La
ecuacion de estado tiene tres parametros para cemi@s puros: el volumen del

nucleo v, el potencial de profundidad Tel parametro ¢ fue modificado luego por
Prigogine (1957) caracterizado pro desviacionesmbelelo esférico.

EDE:
a m o A
RT - C:éj#:lav %
= T
Tl p-280 =T o aa0as. _
r, v, 6 (Fraccion de paquete cerrado)

PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:
Para la ecuaciéon de Pfennig no se requieren fosndaonversion.

PARAMETROS DE MEZCLADO

T zzag TT (- &)

=11 con k = k;

MU T 3
Zzé;,[ k) U,_i']

Li=l

M
¢= 2 &e

=1
LITERATURA

Pfennig (1988)



17. BACK

La ecuacion BACK para componentes puros fue praayms Chen y Kreglewski
(1977). Chen y Kreglewski usaron el término deregfeia para cuerpos rigidos
convexos propuesto por Boublik (1975) y el térmileadispersion de Alder et al. (1972)
con constantes reacomodadas para obtener mejpresentaciones de fluidos reales
(Alder et al. arregl6 las constantes para obteatysdde la dinamica molecular). Para
cada componente se necesitan cuatro parametsasiugien del nicleo ¥, el pozo de

potencial Gk, o para representar la no esfericidag fk que muestra la influencia de
la dependencia de la temperatura en el pozo de@alte

Luego, Simnick et al. (1979) asi como también MagrBoublik (1985b) extendieron

la ecuacion BACK a mezclas proponiendo difererggtas de mezclado. Pfohl y
Brunner (1998) propusieron una nueva regla de radag} aseveraron que esa regla de
mezclado era tan eficiente como la regla de meaclBdde Machat y Boublik

(1985b).

EDE:

Z=2+Z°

gro_ L, Zey,  eliCGoyy o _md2(7]
(-0 (=00 (-2 con @ 6 |7
4 0 7 ® prﬂ =

Z8 = E Emﬂ = =
Ha] m=l m[kT] Vs

con las constantes universalgs D

D11 =-8,8043 1= 2,9396 ; = -2,8225

D12 =4,164627 [ = -6,0865383 k) = 4,7600148
D13 =-48,203555 b5 =40,137956 b = 11,257177
D14 =140,4362 4 = -76,230797 by = -66,382743
D15 =-195,23339 B = -133,70055 B = 69,248785
D16 = 113,515 s = 860,25349

Dy7=-1535,3224 [, = 0,34

Dog = 1221,4261 I = -3,1875014

D29 = -409,10539 I = 12,231796



D44 = -12,110681
PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:

]
a i, m
Pk kT

3
T
PARAMETROS DE MEZCLADO

vy =

oy = {j—u' in (ﬁi?}n)’{zxi(&ﬁ“)ﬁ

= V“”[l - 0,12exp

Regla "B" por Machat y Boublik, 1985b:

i, 1, T
SRDREER S JEES
Regla "B" por Pfohl y Brunner, 1998:

D I N L X R =[(P§°J'”§+(Pff)5f]’

E 225y con: ' .
LITERATURA

Alder, Young, y Mark (1972)

Boublik (1975)

Chen y Kreglewski (1977)

Simnick, Lin, y Chao (1979)

Machat y Boublik (1985a,b)

Pfohl y Brunner (1998)

18. PHSCT



Teoria de la cadena perturbada de esferas rigidai(bed Hard-Sphere-Chain) fue
desarrollada por Song, Lambert, y Prausnitz (19843 obtener un EDE para fluidos
normales y polimeros. En la EDE PHSCT cada moléesilmodelada como una cadena
de esferas quimicas unidas similares al SAFT. PHB€Tmplementada luego para
copolimeros por, Lambert, y Prausnitz (1994b). &d¢ansion no aparece en este

articulo. Por lo tanto, cada componente sdlby€ , los cuales caracterizan una esfera
como también el nUmero de esferas la molécula debe ser conocido.

EDE:

Z-1+ 033 Eerr gy - 260, - e, -0 - 2 S ebng,

I=ljal Fa=l ;. 1j=1
PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:

T
g &(r)

= oo
a=dv g F(

)

o0 KT
h=4dv F&(ngrj)
(D’ &

6 4

Fo(x)=0.717 + 1.9003exp(- 0 5152x)

Fy(x) = 05848 exp(- 047722) + 041511 - exp(- 1066357 )]

s(r) es calculado usando una funcion para FORTRenida por el profesor
Prautnitz, de la Universidad de California en Berke

PARAMETROS DE MEZCLADO

o ©T
K JFG(%S(J") e (s s{r; ))J’E]_E(l %)

. [F«J_]j b [Jb_\/b_]g
2 v 2

1 3 4 1 <
+— +—
-7 2(-m* 2(1-»°

5



ity
= Ezﬁ":bz
4 =1

bz-f:'- Fal M

LITERATURA

Song, Lambert, y Prausnitz (1994)

19. Ecuacion Modificada Soave-Redlich-Kwong

La ecuacion de Soave-Redlich-Kwong (Soave, 19723jdmmodificada por numerosos
investigadores. Peneloux et al. (1982) sugirieme ttansformacion del volumen la
cual no afecta el calculo de las presiones de vaasios investigadores propusieron
nuevas funciones alpha, introduciendo un nuevonpetrd dependiente de la
temperatura.

Todas las ecuaciones modificadas de SRK presendaddacluyen la posibilidad de
una transformacion del volumen de acuerdo a Pexeloal. (1982). Las Unicas
diferencias entre las diferentes modificacioneslasmliferentes funciones alpha con
diferentes parametros ajustables.

EDE:

_RT  alD)
Foh F(v+h)

con 17=v+cyg=fﬁ+c

PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:

2
4 =042747 2K
all)= at ﬂ(ﬂcon P.,:

- = s

& = 008664 —

3

20. (SRK-VT, Peneloux):

m=045+15Ma— 0] w"

(T = (o1 1))



LITERATURA
Soave (1972)

Peneloux, Rauzy, y Freze (1982)

21. (SRK-VT, Mathias):

mo= 048 €154 — 0176’
2
6iT.< 1. @5 = (1+2(1= JT) - p,(1- )07 - 1))

6iT>1 95" (ezplet - 7))

c= 1+ 2403

2
c—1
d =
c
LITERATURA

Soave (1972)
Peneloux, Rauzy, y Freze (1982)

Mathias (1983)

22. (SRK-VT, Schwartzentruber-Renon):

mo= 048508 +1.551 71w — 01561 30"

- e _T 243
6 r < 1,050 = (1 1= 1) = =T+ 2,7 + 2:T7)

3
(T = [exp[(l - l)(l '?:d)]]
siTr>1: d

i
d =1+§'P1(1+P2+P3)

LITERATURA



Soave (1972)

Peneloux, Rauzy, y Freze (1982)

Watanasiri y Gallier (1988)

Schwartzentruber, Renon (1989)
Schwartzentruber, Renon, y Watanasiri (1990)

Aspen Plus 9.3 Hybook, model: "SR-polar”

23. (SRK-VT, Thorwart-Daubert):

mo= 048508 +1.551 71w — 01561 30"

2

1-07

e(T) = |1+m(1- [T} +n%
=r

LITERATURA

Soave (1972)

Peneloux, Rauzy, y Freze (1982)

Thorwart y Daubert (1993)

24. (SRK-VT, Peneloux-3P):

mo= 048 £1,574a — 0,176 "
a
(T = (14 m1- [T))

RT
¢ = 0_4(3?68?“{0.&0385'* 00877 5a)

i

LITERATURA
Soave (1972)

Peneloux, Rauzy, y Freze (1982), model "RSKc3"



25. (SRK-VT, Boston-Mathias):

m=045+15T4a — 0,1 F6w®

6T < 1: AT = (14 2(1= T = 5y (1= 1307 - )’
1 2
a(T,) = [exp[(l - )(1- ?f:l]]
siT,>1: d

i
—+

d=1+
2

03}‘3’1

LITERATURA

Soave (1972)

Peneloux, Rauzy, y Freze (1982)

Boston y Mathias (1980)

PARAMETROS DE MEZCLA:

Los parametros de mezcla se calculan de acueasoradlas que aparecen en el
documento de "reglas de mezclad@é@las de Mezclado Para Ecuaciones de Estado

Para evitar inconsistencias, los parametyeg toman como 0. El parametro c es la
equivalencia aritmética de c

26. 3P1T

La ecuacion 3P1T por Yu y Lu (1987) contiene 3apsetros de Ecuacion de Estado
(=3P) donde uno depende de la temperatura(1T)clacén es resultante del trabajo
de Yu et al. (1986) quién evalué las habilidadeditiFentes ecuaciones cubicas de
estado para correlacionar las diferentes propieddeldos 10 primeros miembros de

una serie de n-alcanos homologos. El uso de edtar&fiere T, P, y W parametros

para componentes puros. Una corta comparacionta@eesacion de estado y de la de
Peng-Robinson hecha por Pfohl et al. (1997a), Rfoal. (1998), y Pfohl (1998)

muestra que esta EDE correlaciona propiedadesmdpartentes puros con igual o un
poco mejor precision que la ecuacion de Peng-Robipsro presenta algunas pequefas
debilidades al correlacionar mezclas.



EDE:

RT a

P: —
v=5 vivec)+h(3v+e)

PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:
a=a, oiT, )

g7
a, = (046363 -0,0378304m + D,Oﬂ?ﬁl%@m“j?f

SiT < 1: 10810 (T @) = Mla) (4 + AT, + ATH(1-T)
SiT,» 1: 920 A(T2) = M(@) (4 + 4+ 4)(1-T)

Ao =0,536843
A1=-0,39244
A =0,26507

si0.49 <w<1 Ma) = 0581981-0,171416w +1,84441a" - 119047’

Ao =0,79355
A1 =-0,53409
A, =0,37273

& =(0,0892828 - 0,0340903@ - 00051828320 %

4

;: = —1,20917 + 0,648463a + 0,8950260°
PARAMETROS DE MEZCLADO

Los parametros de mezcla se calculan de acueatoradlas que aparecen en el
documento de "reglas de mezclad@ég@las de Mezclado Para Ecuaciones de Eptado

LITERATURA

Yuy Lu (1987)



Yu, Adachi, y Lu (1986)

27. Yerko, lineal

La ecuacion de Estado de Yerko propuesta en (19889a) es aplicable para modelar
sistemas que contienen cualquier nimero de congsuasbciados e inertes. Esta
AEOS (association + equation of state = ecuaciéasgeiacion y estado) usa la
ecuacion de 3P1T también llamada la "parte fisgca€l modelamiento de las
interacciones no especificas entre moléculas yoeleto de asociacion lineal presentado
por Kempter y Mecke (1940) de acuerdo a la tearieniga.

La ecuacion de estado también requiere los misma@snetros que la ecuacion 3P1T
para compuestos no asociados (inertes) y como n&iparametros para cada
compuesto puro. Si la teoria de asociacion seyacilimodelar compuestos puros, la
temperatura critica calculada con esta ecuaci@sra misma d Los parametros
conocidos para 3P1T son una parte de la AEOS qusitia renombrados a' TP, y

W por Yerko para evitar confusiones.

. , . ]
Adicionalmente a estos tres parametros de los coamies puros, se necesitéf¥

0
L L )
457y T7rlos cuales representan los enlaces de hidrégeneridgs para cada
componente asociado.

EDE:
- s s = - . RTY 2&
PR s T =T P =P BH=mH)1+—2 =
£ EnE Vol T H
1+\(1+4—ZK&¢_‘;}

Vo=l

PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:

a) De 3P1T corie = ¢, & =5 yd=a

L

- RTIn &, =24 + 2007 -T) - T(88" +C In 1,];.
b) T

Nota:

Las unidades dé& son [atm], por lo tantg- = 1.01323 &£ , debido a qué& es [bar].
PARAMETROS DE MEZCLADO

Los parametros de mezcla para la parte fisica damida ecuacion 3P1T son
calculados de acuerdo a las reglas de mezcladindeimento adjunto a est®églas



de Mezclado Para Ecuaciones de Esjathis constantes cruzadas de asociaciosold
cero si tanto y j son un compuesto inerte, de otra forma:

Ky = JKK, (1-ksy)

LITERATURA

Yerko (1989-1992)

Yuy Lu (1987)

Kempter y Mecke (1940)

Dolezalek (1908)

28. CPA-SRK-Tassios

Kontogeorgis, Voutsas, Yakoumis, y Tassios (19963gntaron una Ecuacion de
Estado llamada Cubic-Plus-Association (asociacidnoa adicional). Similar a Yerko
(1989) ellos usaron una ecuacion simple de estawoho ceferencia para las
interacciones fisicas del sistema y afiadieron egargla parte a esta ecuacion de
estado para representar la asociacion. Propudeeemuacion CPA basados en la
ecuacion Soave-Redlich-Kwong(Soave, 1972) y uspare que describe la asociacion
de la ecuacion SAFT (una muy poderosa).

De todas maneras, Kontogeorgis et al. (1996)usaahpetros de componente puro para
cada compuesto no-asociado a pesar que usan |&&®E-Redlich-Kwong, que
generalmente solo requiere 3 parametros de comfmpero. Ellos usan los parametros

7 EXF Fa . )
a, b, gy donde’c ~ se toma como la temperatura critica experimental de
componente puro.

EDE:

RT alTy  RT| &
F= - +— o
v wiv+d v oo

e M)

3333 g I_X‘q
T = — =Z{X D [m;:’* +— ]

4l



PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:

@ (T)=a(Lec/{1- JTIT550

wd?
b =4N, —
H s IS
[ E:'!- 143
o, = | =
Vel Note:s =4

PARAMETROS DE MEZCLA:

Los parametros de mezcla para la parte fisicaalonlados de acuerdo a las reglas de
mezclado del documento adjunto a este. Las ecuegi@asociacion son
esencialmente idénticas a las de SAFT.

1

A= —
M osibeal g1 By AR
1+ WapY > X KT8
7= Bp=l
&E; £ 34
S = g{?.liexp[ T ]—llaux J
con
F; + gj.
Ty = 5

E‘%j} _ iIE‘ﬁ.E.E‘J. (l_k%}
NI *-.'x""xj". (1-&xy)

2
g, = 1 + 352 dldj- + 2521 d:d.i"
Tl-E =&Y d+ d; (1- Y| d + d,

T I
& = ENAQZXz'df
=1

LITERATURA
Kontogeorgis, Voutsas, Yakoumis, Tassios (1996)

Yakoumis, Kontogeorgis, Voutsas, Tassios (1997)



Voutsas, Kontogeorgis, Yakoumis, Tassios (1997)
Soave (1972)

Pfohl (1998)

29. CPA-PR (a,b,om)

Esta ecuacion de estado es esencialmente idériR& anodificada. La Unica
diferencia es que a0 (=a()) y b son usados para los dos primeros parametrdggar
de T’y P’ y que se usada la la funcion alpha determinaddjathias (1983)(compare
la PV-RT Mathias con p1=0). Es recomendado usar-eRAlebido a que se logran
determinaciones mas exactas de componentes puros.

30 CPA-3P1T

Esta ecuacion es practicamente la misma que lasieoges CPA-SRK-Tassios y CPA-
SRK. La unica diferencia es que la EDE cubica qsibe la parte fisica es la 3P1T.

31. SAFT-HR/vdW

Esta es la EDE SAFT de Huang y Radosz (1990-1991).
PARAMETROS DE MEZCLA:

Los parametros de mezcla son calculados de acadedforma descrita por Huang y

Radosz (1991). De todas formas acé se usa el seganéimetro de interaccid, el
cual modifica "m" y no modifica "u™:

con

1-1_;'1

ZZG’ 5&"”!”1”5""5-

D-

Sy i

=l =l

ﬂ,furu_;l' (1 - ;CU:I D



32. SAFT-HR/Vf

Esta ecuacion también es de Huang y Radosz (19810)-18n contraste con la ecuacion
31, esta usa la regla de mezclado de la fraccicoldenen.

PARAMETROS DE MEZCLA:

. F

y E oy
= =5 (1)
n

AN
C

=1j-1 0
i}
M
f = Y
I : I
= f!fu é.ﬁg .vq : B
g.rzl " con J'Zijjjyu“_m(l %) 0

Esto significa qué” = I para la fraccion del volumen Huang y Radosz (1991).

33. Deiters

Deiters (1981, 1981a, 1982) elaboré una EDE basadia teoria de perturbacion en
cadena rigida con el objetivo de obtener una Eénate Estado que mantuviera los
valores correctos de temperaturas, presiones ydaeles de los componentes puros.
Los célculos para el equilibrio de fase en mezutgs presiones elevadas pueden ser
afectados seriamente por una incorrecta represéntde los puntos criticos (compare:
Pfohl et al., 1998). De todas formas, la extend®esta EDE para mezclas es
complicada. Deiters (1982) propuso una extensidezclas binarias. Debido a que la
ecuacion propuesta originalmente por Deiters (1881)udo ser integrada
analiticamente, Deiters (1982) intercambi6 unagpaotr series polinomiales. Los
parametros de componente puro que se necesitao@eab, y C.

EDE:

4£-28 abp
(1- & &7

Z=1+eey (har (D) + B

3600 — .
Fo=2 22pule-D"T (20
con k=l y=lf=l

donde f = constantes obtenidas por Deiters.
w(T)=TlexpT)-1)

y=1-0697816(c - 1)°



~ ckT B 72 5
h, = 70794046 £, = 06887 T= = ¢= 6 2

PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:

=

£
k
PARAMETROS DE MEZCLADO

La ecuacion presentada aca es Unicamente para estapypuros.

LITERATURA
Deiters (1981, 1981b, 1983)

Pfohl et al. (1998)

34. PHCT

La Teoria de Perturbacion de Cadena Rigida (Pedurdard Chain Theory) por Beret y
Prausnitz (1975) fue el primer intento para comstma EDE que pudiera cubrir toda la
region de densidad para gas ideal y todos los dpasomplejidades moleculares
incorporando el factor ¢ de Prigogines que tambidare otros grados de libertad
translacional (Prigogine, 1957). De todas formhdpeumento original de Berety
Prausnitz se limita a componentes puros. Muchgsogrian acogido la idea de Beret y
Prausnitz posteriormente. Una extension temprafH{&l para mezicas es la de
Donohue y Prausnitz (1978). La modificacion de PHOT Pfennig (1988)es aplicable
también a mezclas. Esta ecuacion requiere coneseparametros para cada
componente puro: <egk>, < y <C>.

EDE:

a2
dn-om | 3 P

Z=1+
‘ (l—r;r]lg el 7 T

PARAMETROS DEL COMPONENTE PURO PARA LA EDE:

5= ") e




PARAMETROS DE MEZCLADO

La ecuacion mostrada aca es Unicamente para COmpsIros
LITERATURA

Beret y Prausnitz (1975)

Donohue y Prausnitz (1978)

Carnahan y Starling (1969)

Prigogine (1957)

35. LJ-SAFT, Kraska

Esta es la EDE Lennard-Jones SAFT por Kraska y @al{th996).

36. LJ-SAFT, JZG

Esta ecuacion de Lennard-Jones SAFT es similada Kraska y Gubbins (1996,
ecuacion anterior). La Unica diferencia entre estacion y la anterior es que esa
utiliza la ecuacion de Johnson, Zollweg, y Gubiir#93) en lugar de la de Kolafa y
Nezbeda (1994) para describir el parametro de iboieion LJ.
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