Jorge Ruiz-Peinado Sánchez


TERMO 2.5

Esta librería permite realizar cálculos de gran utilidad en termodinámica aplicada. Está realizada íntegramente en UserRPL, por lo que no debería dar problemas. Esta librería está hecha para la HP49G, con calculadoras HP48 en principio no funcionarán porque no tienen CAS.

 No he probado absolutamente todas las posibilidades de la misma, por lo que si hay algún error espero que se me comunique.

Importante:  Es conveniente tener los directorios superiores  al de ejecución “limpios” de variables, para que no interfieran en la ejecución de los programas. También hay que cambiar la variable independiente predeterminada para que no sea X, se puede meter otra como por ejemplo L, en el menu MODE y luego CAS.

USAR  SIEMPRE S.I. y mol  en vez de kmol.

Presión de Saturación.(Psat)

Hay dos opciones posibles: que la ecuación de Antoine tenga 3 o 5 parámetros. Cuando solo te dan 4 suele suceder que el quinto vale 2.

El programa considera que cuando hay 3 parámetros la presión se obtendría en mm Hg, que es lo habitual, pero el resultado de la presión lo devuelve ya en Pa. En el caso de 5 parámetros siguiendo la ecuación expuesta se supone que el resultado sale ya en Pa.
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 es la de 3 parámetros, y: 
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Se pide una matriz (CO) con tantas filas como compuestos y tantas columnas como parámetros. Por lo tanto si hay C compuestos la matriz debe ser de Cx3 o de Cx5 para que funcione el programa.

Coeficientes de fugacidad

Virial

Este programa halla la fugacidad de una mezcla de n sustancias mediante la ecuación del virial truncada en el segundo término, o en el tercero, si es una sustancia pura.

Para hallar el 2º coeficiente del virial se usa la correlacion de Tsonopoulos (1974), y para hallar el 3º, en el caso de sustancias puras, se usa la correlación análoga a Pitzer y Curl.

Los datos múltiples se ingresan como listas, excepto los kij, que se ingresan como una matriz. [image: image1.wmf]C
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Van der Waals

En esta ecuación los datos se introducen de forma similar a la del virial.
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Redlich-Kwong, Redlich-Kwong-Soave y Peng-Robinson:

Estas 3 ecuaciones de estado no necesitan ningún comentario adicional.

Coeficientes de actividad

Para hallar los coeficientes de actividad están las siguientes ecuaciones:

a)Mezclas binarias: Simétrica, Margules y Van Laar.

Estas 3 ecuaciones son muy simples y no necesitan explicación

b)Mezclas multicomponente:

b.1)Wilson

En la ecuación de Wilson se piden 2 parámetros, A y B. Estos parámetros son necesarios para calcular el parámetro energético que depende de la temperatura de la siguiente forma:


[image: image3.wmf])

exp(

T

B

A

ij

-

=

L

; con T en K. A y B son por lo tanto matrices de dimension n x n, siendo n el número de sustancias en la mezcla.

En el caso de que el parámetro energético no dependa de la temperatura simplemente poner en la matriz A el Ln del mismo, y en la matriz B una matriz de ceros.

En cualquier caso la diagonal de estas matrices es siempre 0.

b.2)UNIQUAC

Para obtener los parámetro de interacción energética se pide una matriz de parámetros (A) de forma que :


[image: image4.wmf])

exp(

T

A

ij

-

=

t

. Al igual que en Wilson, la diagonal de la matriz es 0.

b.3)UNIFAC

Se pide una matriz con C columnas y S filas. C es el nº de compuestos, y S el de grupos funcionales. En dicha matriz aparecen las veces que está cada grupo funcional en cada compuesto. También se piden las R y Q de cada grupo funcional, así como las fracciones molares de cada compuesto. Por último hay que introducir la matriz de los parámetros de interacción energética amn.

Nota: En todos los programas se intenta conservar la notación para poder comprobar los valores de los parámetros intermedios, pero la HP no tiene todos los caracteres, en cuyo caso improviso con el más parecido.

TEMPERATURA DE BURBUJA

Este programa sirve para hallar la temperatura de burbuja de una mezcla multicomponente, y utiliza las ecuaciones anteriores durante su ejecución. El programa consiste en iterar probando distintas temperaturas hasta conseguir que las fracciones molares de gas sumen 1. Podemos considerar que la mezcla de vapor es ideal ((s·FP/(v=1) o que no lo sea, en cuyo caso habremos de usar una ecuación de estado.

Cuando consideramos no ideal hay que recordar que el programa considera el factor de Pointing como una exponencial
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PRESION DE BURBUJA. El caso de mezcla de vapor ideal ideal no presenta iteración, por lo que es un calculo muy rápido.

En principio se pide la temperatura, las fracciones molares y los coeficientes de la ecuación para obtener la presión de saturación, así como la tolerancia, en caso de no idealidad.

Se elige ecuación para hallar las actividades y luego se decide si se considera mezcal de vapor ideal o no.

En ese caso se elige la ecuación de estado a utilizar y se introducen los parámetros correspondientes. Cuando obtenga un resultado se mostrará el sumatorio de y, para decidir si la presión es correcta o se quiere seguir iterando.

Al final se mostrarán los resultados de la siguiente forma:
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PRESIÓN DE ROCÍO:

Este programa es similar a los anteriores. Se da la opción de elegir mezcla de vapor ideal o no. Cuando se elige no ideal hay que decidir que ecuación de estado usar e introducir los datos requeridos.

TEMPERATURA DE ROCÍO:

Similar al de presión de rocío.

BORRAR: Sirve para borrar todas las variables que se hayan ido creando durante la ejecución de los programas.

Para dudas o lo que sea mándame un e-mail a grosp@eresmas.com
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