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INTRODUCCION

La aplicacién ThermoKit para HP Prime contiene programas que permiten resolver
ecuaciones cubicas de estado, calcular propiedades residuales (en su forma adimensional)
y calcular coeficientes de fugacidad. Las ecuaciones cubicas de estado disponibles son:
van der Waals, Redlich-Kwong, Soave-Redlich-Kwong y Peng-Robinson. También se
dispone de la ecuacion de estado del Virial, pero los calculos de realizan en la Hoja de
Célculo de la aplicacion.

Las ecuaciones que utiliza el programa se extrajeron del libro Introduction to Chemical
Engineering Thermodynamics, 8th Edition de J. M. Smith.

Esta aplicacion ha sido probada y funciona correctamente en una calculadora grafica HP
Prime con la siguiente version de software: 2.1.14425 (2020 01 16). La aplicacion puede
funcionar bien en calculadoras con otras versiones de software, pero no lo garantizo; es
responsabilidad del usuario verificar que la aplicacion no presente problemas con la
version de software de su calculadora.

INSTALACION

1) Conecta tu calculadora a tu PC y ejecuta el Kit de Conectividad HP (HP Connectivity
Kit).

2) Arrastra la carpeta ThermoKit.hpappdir al panel de calculadoras en el Kit de
Conectividad HP.

3) Verifica que la app ThermoKit se haya instalado en tu calculadora.

£ Kit de conectividad HP

Archivo Editar Ventana Ayuda

He © 2=

Calcdlédoras
Todo (1) v

a4 B HPPrime
I> z&* Biblioteca de aplicaciones
| Compleja

b (g Configuracion de examé
> =z Lista
- Matrices
b Z= Notas
" s& Programas
feal ThermoKit.hpa...
5 variables

v 5 Variables CAS

Figura 1. Instalacion de ThermoKit



INICIO DE LA APLICACION

Apps
1) Para iniciar la app ThermoK:it, presione la tecla .
2) Luego, busque la app ThermoKit y pulse sobre el icono.
3) Aliniciar la app, seré dirigido a la pantalla de inicio.

PROGRAMAS

La app ThermoKit contiene programas que pueden resolver ecuaciones de estado, hace
uso de la Hoja de Calculo para resolver la ecuacién de estado del Virial y contiene
funciones que permiten calcular la variacion de entalpia y la variacion de entropia para
un gas ideal.

A continuacion, se procede a describir los programas.

EoSolver

EoSolver permite calcular el volumen molar o la presion, y el coeficiente de fugacidad
para una especie pura 0 una mezcla utilizando una ecuacion cubica de estado. Las
propiedades residuales (en su forma adimensional) se calculan solo para una especie pura.
Las ecuaciones cubicas que puede elegir son: van der Waals (vdW), Redlich-Kwong
(RK), Soave-Redlich-Kwong (SRK) y Peng-Robinson (PR).

Uso de EoSolver

G View
1) Para acceder a EoSolver, presione la tecla , seleccione y ejecute EoSolver.
2) En lasiguiente ventana, ingrese los datos que se le solicita:
a) Seleccione la ecuacién cubica de estado que utilizara.
b) Marque la casilla asociada a la variable que desea hallar (presion o volumen
molar).
c) Ingrese la temperatura y, la presion o el volumen molar del sistema. Seleccione
sus unidades.
d) Ingrese el namero de componentes presentes en el sistema.

P=0 bar i

V=10 m*3/mol

T=0 K v
N® Compo... 1

Seleccione la ecuacion de estado

] 8186 s A0 Ko

Figura 2. Ingreso de datos del sistema en EoSolver



3) Siingreso una (1) componente, es decir, una especie pura:
a) Ingrese las propiedades criticas de la especie y su factor acéntrico.
b) El valor del factor acéntrico solo es necesario en las ecuaciones de estado de SRK
y PR; si selecciond la ecuacion de vDW o RK, el programa no tomara en cuenta
el factor acéntrico.
c) Se muestra una matriz de resultados; las unidades de las variables estan en Sl.
d) Se muestran los resultados en el Terminal.

Pc= |0 bar v
Te= 0 K ¥
w= 0

Ingrese la Presion critica

[T e >

Figura 3. Ingreso de propiedades criticas para una especie pura en EoSolver

4) Si ingresé méas de una componente, es decir, una mezcla:

a) Selecciones las unidades de las propiedades criticas de las componentes. Si cuenta
los parametros de interaccion binaria k;;, marque la casilla (Figura 4). Si no marca
la casilla, se asumira k;; = 0.

b) En la matriz de datos, ingrese la fraccion molar, las propiedades criticas (de
acuerdo con las unidades que selecciond anteriormente) y el factor acéntrico para
cada componente (Figura 5).

c) Nuevamente, el valor del factor acéntrico solo es necesario en las ecuaciones de
estado de SRK y PR; si selecciond la ecuacion de vDW o RK, el programa no
tomaré en cuenta el factor acéntrico.

d) Se muestra la matriz de resultados para cada componente; las unidades de las
variables estan en Sl.

e) Se muestran los resultados para la mezcla en el Terminal.

Unidades Pc: MPa v
Unidades Tc: K v
Kij: []

Marque si usara param. de interaccidn binaria Kij

Figura 4. Seleccion de unidades para las propiedades criticas
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DATOS DE LAS

Pc i

0

0

0

0

0

Figura 5. Ingreso de datos para cada componente de una mezcla en EoSolver

Hojas de Calculo (Ecuacién de estado del Virial)
ThermoKit presenta dos hojas de célculo: la primera, para una especie pura; y la segunda,
para una mezcla binaria. En ambos casos se emplea la ecuacion de estado del Virial.

Estas hojas de célculo son idénticas a las que se presentan con el libro de Smith (HRB.xIs,
SRB.xls, PHIB.xlIs y PHIB_binary.xls).

Uso de las Hojas de Calculo

1)
2)

3)

Para acceder a la hoja de célculo, presione la tecla ]

Plot £
Para formatear la Hoja de Célculo, presione la tecla y seleccione el tipo de
problema que desea resolver: Especie Pura 0 Mezcla Binaria.
Ingrese los datos que requiera la Hoja de Calculo:

a)

b)

Aquellas celdas con nimeros de color azul son las que usted puede cambiar. Las

celdas que estan rellenas de color anaranjado contienen los titulos de las celdas

que usted debe ingresar. Las demas celdas contienen formulas que permiten

realizar los célculos.

Hoja de Célculo “Especie Pura”

i) Ingrese la temperatura (T), presion (P), temperatura critica (Tc), presion
critica (Pc) y factor acéntrico (w).




ThermokKit

LolA B C D E

1 [T(K) P (bar) [Tc (K) Pc (bar) |w

2 |298.15 |20 132.2 37.45 0.032
3

4 [Tr Pr BO B1 dB0

5 |2.25529° |0.53404° |- 3.180e-2|0.133350 [8.14 '
6

7 Z Hr/(R Tc) Hr [J/mol]Sr/R Sr [
8 |0.99346° 10.11320 [124.500 [-4.36°e-2[-0.363
9

10

— JForm.] Ira Jseleccid ir> |

Figura 6. Hoja de Cdlculo para una especie pura

c) Hoja de Calculo “Mezcla Binaria”

i) Ingrese la temperatura (T) y presion (P) del sistema, la fraccién molar (y;), la
temperatura critica (Tc;), la presién critica (Pci), el volumen critico (Vc;), el
factor de compresibilidad critico (Zci) y el factor acéntrico (wi) para cada
componente. Opcionalmente, puede ingresar el parametro kij.

ThermokKit

(il B C D E

1 Mezcla Bil

2 T (K) P (bar)

3 223.15  |0.25

4 Mombre |Fraccion NTc (K) Pc (bar
5 |[Especie 1 Metil-Etil{0.5 535.5 41.5
6 |[Especie 2 [Tolueno [0.5 591.8 41.1

7

8 Cross—Parlkij Te (K) Pc (bar
9 0 562.9460 41.283
10

_ fom.[ Ira Jselecciq r> ]

Figura 7. Hoja de Cdlculo para una mezcla binaria

Si por equivocacion modifico alguna de las celdas que contenia férmulas, puede
formatear la Hoja de Célculo otra vez para restablecer el contenido de todas las celdas.

Funciones especificas
ThermoKit también contiene las siguientes cuatro funciones:

e MCPH
e ICPH
e MCPS
e |CPS

Estas funciones son idénticas a las funciones presentadas en el libro de Smith.



Uso de las funciones
Los argumentos de estas funciones son: (To, T, A, B, C, D). Los argumentos deben
ubicarse en ese orden y dentro de los paréntesis.

Para acceder a éstas funciones:

=
1) Presione la tecla tMem 5

2) Pulse en la pantalla.
3) Pulse ' Thermokit = en Ia pantalla.

4) Pulse 2PTOErama > g |3 pantalla.
5) Seleccione la funcion que desea utilizar.

También puede acceder a estas funciones por medio del catélogo:

=
1) Presione la tecla LMem 5

2) Pulse en la pantalla.
3) Busque la funcién que desea utilizar.

EJEMPLOS

Los siguientes ejemplos tratardn de guiar al usuario en la manipulacion adecuada de la
aplicacion ThermoKit. Todos los ejemplos fueron extraidos del libro Introduction to
Chemical Engineering Thermodynamics, 8th Edition de J. M. Smith.

Ejemplo 1

Teniendo en cuenta que la presidn de vapor para el n-butano a 350 K es 9.4573 bar, halle
los volimenes molares de a) vapor saturado y b) liquido saturado de n-butano a esas
condiciones.

Datos para n-butano:

Tc=425.1K

Pc = 37.96 bar

o =0.200

Solucién:

Emplearemos la ecuacion de Soave-Redlich-Kwong.

1) Ingresamos los datos del sistema al programa (Figura 8).

2) Ingresamos las propiedades criticas de la especie. ES necesario ingresar el factor
acentrico debido a que estamos utilizando la ecuacion SRK (Figura 9).

3) Se muestra la matriz de resultados (Figura 10 y Figura 11). Los parametros a y b de
la ecuacion cubica tienen unidades del Sl, las demas variables son adimensionales.
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4) Se muestran los resultados en el Terminal: resultados de ecuacion cubica de estado
(Figura 12), propiedades residuales (Figura 13) y coeficiente de fugacidad (Figura
14).

a) Observe que el programa solo muestra dos de las tres raices reales positivas de la
ecuacion cubica: V1 (0 Z1) y V3 (0 Z3). V1'y Z1 corresponden al liquido, V3y Z3
corresponden al vapor. El programa siempre calcula las propiedades residuales y
el coeficiente de fugacidad para la mayor raiz, es decir, V3 y Za.

DATOS
Fos:
P= 5.4573 bar "
W V=0 cm®3/mol »
T= 350 K Y
N° Compo... 1
Seleccione la ecuacion de estado

[, S i >

Figura 8. Ingreso de datos del sistema (ejemplo 1)

DATOS

Pc= |37.96 bar \
Te= 425.1 K Y
w= 0.2

Ingrese la Presidn critica

[T e s o >

Figura 9. Ingreso de las propiedades criticas de la especie pura



RESULTADOS PARA LA ESPECIE PURA 2137

Pr

Tr

d

b

0.2491386

0.8233357

1.6196124

8.0671e-5

Figura 10. Matriz de resultados (parte 1) de la especie pura

p

gq

In @

P

2.6217e-2

6.8990667

-0.166179

0.8468947

Figura 11. Matriz de resultados (parte 2) de la especie pura

O To o

—

350 _K

9.4573 _

Terminal

bar

1.61961236674 _Pa * m”™6 / mol"2
8.06711076317e-5 _m"3 / mol
2.62169681355€-2
6.89906671744

127.820104947 _cm”3/mol
4.15397249008¢-2

2520.39873218 _cm”3/mol
0.819093913421

Figura 12. Solucidn de la ecuacion de estado (ejemplo 1)



Terminal

PROPIEDADES RESIDUALES
Hr /RT = -0.543069039486
Ur/RT = -0.362162952507
Gr/RT = -0.166178913421
Ar/RT = 0.014727173158
sSr/R = -0.376890126065

Figura 13. Propiedades residuales (ejemplo 1)

CALCULO DE FUGACIDAD

Lnyp = -0.166178913421
ip = 0.846894699806
f

= 8.00933724448 _bar

Figura 14. Coeficiente de fugacidad (ejemplo 1)

Ejemplo 2

Una mezcla de vapor de N2 (1) y CH4 (2) a 200K y 30 bar contiene 40%mol de No.
Determine los coeficientes de fugacidad para nitrégeno y metano en la mezcla utilizando
la ecuacion de Redlich-Kwong.

Datos para cada componente:
Tc(1)=126.2K

Tc (2) =190.6 K

Pc (1) = 34 bar

Pc (2) = 45.99 bar

Solucién:

1) Ingresamos los datos del sistema (Figura 15).
2) Seleccionamos las unidades de las propiedades criticas de las dos componentes

(Figura 16).



3)

4)

Ingresamos la fraccion molar y las propiedades criticas (segun las unidades que

seleccionamos en la ventana anterior) para cada componente (Figura 17).

a) Debido a que estamos utilizando la ecuacion de estado RK, no es necesario
ingresar el factor acéntrico para ninguna componente (el programa ignorara los
valores que aparezcan en la columna del factor acéntrico).

Se muestran los resultados para cada componente (Figura 18 y Figura 19):

a) Pr_i: presion reducida de la componente i (adimensional).

b) Tr_i: temperatura reducida de la componente i (adimensional).

C) a_i: parametro a; de la ecuacion de estado para la componente i (unidades Sl).

d) b_i: pardmetro b; de la ecuacion de estado para la componente i. (unidades Sl).

e) (aHat)_i: parametro a; para la componente i (adimensional).

f) (g Hat)_i: pardmetro g; para la componente i (adimensional).

5) Se muestra la solucion de la ecuacion cubica de estado para la mezcla (Figura 20).

Eo5: RK v
P= 30 bar v
v V=20 cm”3/mol =
T= 200 K v
N® Compao... |2 |

Ingrese la cantidad de componentes

[T e e e -

Figura 15. Ingreso de los datos del sistema (ejemplo 2)

Unidades Pc:

Unidades Tc: K \J

Seleccione las unidades de la Presion critica

[t e e )

Figura 16. Seleccion de unidades de las propiedades criticas
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DATOS DE LAS COMPOMENTES

yi Pc i Tc i Wi
-1 0.4 34 126.2 0
-2 0.6 45.99 190.6 0
3

Figura 17. Ingreso de propiedades de las componentes

RESULTADOS PARA CADA COMPONENTE 2]
Pri Tr i ai b i

C-1 |0.88235291.5847861)0.1099612| 2.6738E-5
C-2 |0.6523157|1.04931790.2278841| 2.9855E-5
B

Figura 18. Matriz de resultados (parte 1) para cada componente

RESULTADOS PARA CADA COMPOMNENTE 2]
{a Hat)_i | (g Hat)i Inwp_i o_i

C-1 |0.1023118[2.3919418| -5.664E-2/0.9449331
C-2 |0.2244843(4.5579494| -0.199663|0.8190063
B

Figura 19. Matriz de resultados (parte 2) para cada componente
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RESULTADOS
a = 0.175615347324 Pa * m™6 / mol*2
b = 2.86081298379-5_m"3 / mol
B = 5.16114489974- 2
q = 3.69154637
P = 30 _bar
T = 200 _K
V, = 473.330318532 _cm”3/mol
Z, = 0.853927318293

Figura 20. Resultados para la mezcla

Ejemplo 3
Calcular las raices de la ecuacion cubica de estado Peng-Robinson para una mezcla de
metano (1), etano (2) y propano (3) a una temperatura 233.2 K y una presion 0.1 MPa.

Componente | vi | Pci[MPa] | Tci [K] | i
1 0.1 4.599 190.56 | 0.011
2 0.3 4.872 305.32 | 0.099
3 0.6 4.248 369.83 | 0.152

Los parametros de interaccion binaria son:

k12 = 00034’
k13 = 00107
k23 = 0009

Este ejemplo se extrajo de https://www.youtube.com/watch?v=00ugQgYKYTM (Belton,
2019).

Solucioén:

1)
2)

3)

4)
5)
6)

Ingresar los datos del sistema (Figura 21).

Seleccionamos las unidades de las propiedades criticas de las tres componentes.
Debido a que tenemos de datos los parametros de interaccion binaria, marcamos la
casilla Kij (Figura 22).

Ingresamos la fraccion molar y las propiedades criticas (segun las unidades que
seleccionamos en la ventana anterior) para cada componente; ademas, debido a que
estamos utilizando la ecuacion de estado PR, debemos ingresar el factor acéntrico
para cada componente (Figura 23).

Ingresamos parametros de interaccion binaria (Figura 24 y Figura 25).

Se muestran los resultados para cada componente (Figura 26 y Figura 27):

Se muestra la solucion de la ecuacion cubica de estado para la mezcla (Figura 28 y
Figura 29).

12


https://www.youtube.com/watch?v=oougQgYKYTM

P= 0.1 MPa v

W V=10 m®3/mol -
T= 233.2 K v
N Compo... 3

Seleccione la ecuacion de estado

Unidades Pc: MPa \J
Unidades Tc: K v
Kij: [V]

Margue si usara param. de interaccién binaria Kij

Figura 23. Ingreso de datos de cada componente
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Figura 24. Ingreso de pardmetros de interaccion binaria de la componente 1

K2-3

Figura 25. Ingreso de pardmetros de interaccion binaria de la componente 2

Pri

Tr_i

ai

b

2.1744€-2

1.2237615

0.2292491

2.6803E-5

2.0525€e-2

0.7637888

0.6874509

4.0538€-5

2.3540€e-2

0.6305600

1.2B860876

3.6316E-5

Figura 26. Matriz de resultados (parte 1) para cada componente
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‘ [E] Ha]l_i

ULTADOS

( Hat]l_i

PARA CAD,

p_i

-2.296E-2

4.2824990

2.2826E-3

1.0022853

0.6589685

8.6666480

-1.549€e-2

0.9846256

1.2590221

11.758843

-3.094-2

0.9695382

RESULTADOS

0.950807407015 _Pa #* m"6 / mol"2
4.86313009231e-5 _m"3 / mol
2.50814515049€-3

10.0835498048

0.1 _MPa
233.2 K

— o M Ry e e 1

6.5563659553e-5 _m"3/mol
1 3.38142660457€-3

3.353450417F-4 mM3/maol

Figura 28. Resultados para la mezcla (parte 1)

P = 0.1 _MPa

T = 233.2 K

V, = 6.5563659553e-5 _m"3/mol
Z, = 3.38142660457e-3

V, = 3.353450417e-4 _m*3/mol
Z; = 1.72953226444€-2

V; = 1.89398087018e-2 _m*3/mol
Z; = 0.976815105601

Figura 29. Resultados para la mezcla (parte 2)
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Ejemplo 4
¢Cuadl es la temperatura final cuando se agrega una cantidad de calor de 400 x 10° J a
11 x 103 mol de amoniaco inicialmente a 530 K en un proceso de flujo estable a 1 bar?

Constantes de la ecuacion de la capacidad calorifica del metano:
A =3.578

B =3.020 E-3

C=0.0

D =-0.186 E5

Solucion:

Recordar que:

AHY TCp*
:f “P_ 4T = ICPH(T,, T, A, B,C,D)
R . R

0

Para este proceso:

AHY9 = 400 x10°) ~ 36 363 J
T 11x 103 mol mol

Reemplazando:

36 363
R

Para resolver esta ecuacion, utilizaremos la aplicacion Solucionador:

= ICPH(530,T,A,B,C,D)

1) Inicie la aplicacién Solucionador e ingrese esta ecuacion en la vista simbodlica (Figura
30).

Num E§
2) Ingresamos los datos en la vista numérica (presione la tecla para acceder a

esta vista), seleccionamos la variable que deseamos hallar (la variable T) y pulsamos

. Para llegar a esta solucion, se empled un valor inicial de T = 540 (Figura
31).
3) Lasolucidn se presenta de inmediato (Figura 32): T = 1234 K

16



Vista simbdlica Solucionador dio=e

_ 36 363
vl E1Thermokit.ICPH(530,T,A,B,C,D)= =

B E2:
B E3:

E4:
H E5:
B E::

e .
Introducir ecuacion

dtar ] v ] = | IMost.| val )

Figura 30. Ingreso de la ecuacion a la aplicacion Solucionador (ejemplo 4)

12:1-:1-'-1-[]

Vista numérica Solucionador
T:[540 |

A:3.578
B: 0.00302
C:0

D: -18 600
R: 8.314

Introducir valor o pulsar Solucionar

Editar [ Info | | | Defn [ soluc. |

Figura 31. Ingreso de datos en la vista numérica (ejemplo 4)

1.ZE1IZ1H

Vista numérica Solucionador

T:[1 233.947047 |
A:3.578

B: 0.00302

co

D: -18 600

R: B.314

Introducir valor o pulsar Solucionar

Gaitar ] info | || Defn ] soluc.”

Figura 32. Solucion del ejemplo 4
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Ejemplo 5

Gas metano a 550 K y 5 bar se somete a una expansion adiabatica reversible a 1 bar.
Asumiendo que el metano es un gas ideal bajo estas condiciones, halle su temperatura
final.

Constantes de la ecuacion de la capacidad calorifica del metano:
A=1.702

B =9.081 E-3

C=-2.164E-6

D=0.0

Solucién:

Recordar que:

ASY _ (TEPdr 1 P—ICPS(T T,A,B,C,D) —1 P
R _TO R T nPO_ ot 0,4, nPO

Para este proceso: AS¥ = 0

Por lo tanto:

P
ICPS(Ty, T,A,B,C,D) = In—-
0

1
ICPS(550,T,A,B,C,D) =Ing

Para resolver esta ecuacion, utilizaremos la aplicacion Solucionador:

1) Inicie la aplicacion Solucionador e ingrese esta ecuacién en la vista simbolica (Figura
33).

Num B8
2) Ingresamos los datos en la vista numérica (presione la tecla para acceder a
esta vista), seleccionamos la variable que deseamos hallar (la variable T) y pulsamos

. Para llegar a esta solucion, se empled un valor inicial de T = 540 (Figura
34).
3) Lasolucién se presenta de inmediato (Figura 35): T = 411.33 K

18



12:81 i

Vista simbdlica Solucionador
. 1
v Il E1:ThermDKIt.ICPS[SSD,T,A,B,C,D]:LN(—]

5
B E2:
B E3:
E4:
B E5:
M E6:

seleccionar el color de la grafica
|EZTY0 Y N S S —

Figura 33. Ingreso de la ecuacion a la aplicacion Solucionador (ejemplo 5)

Vista numérica Solucionador e
T:[540 |

A 1.702

B: 0.009081

C: -0.000002164
D:0

Introducir valor o pulsar Solucionar

Editar [ Info | | | Defn [ soluc. |

Figura 34. Ingreso de los datos a la vista numérica (ejemplo 5)

Vista numérica Solucionador

T:[411.334439916 |
A:1.702

B: 0.009081

C: -0.000002164

D: 0

Introducir valor o pulsar Solucionar

Gaitar ] info | || Defn ] soluc.”

Figura 35. Solucion del ejemplo 5
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APENDICE A: ECUACIONES EMPLEADAS EN
THERMOKIT

A-1 La ecuacion de estado cubica genérica
A-2 Propiedades residuales

A-3 Fugacidad

A-4 Ecuacion del Virial

A-5 Funciones especificas

Todas las ecuaciones que utiliza la aplicacién ThermoKit fueron extraidas del libro
Introduction to Chemical Engineering Thermodynamics, 8th Edition de J. M. Smith.
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A-1 La ecuacion de estado cubica genérica

RT a

P =y s~ W T ob)

Tabla 1. Asignacion de pardmetros para las ecuaciones de estado

Ecuacién de Estado |  a(Tr; w) o € QO Y

vdw 1 0 0 Ys | /ea
RK T, /2 1 0 |0.08664 | 0.42748
SRK agpk (T )t 1 0 0.08664 | 0.42748
PR apr(Tr;w)* [ 1++/2|1—+2|0.07780 | 0.45724

Parspc (Ty; @) = [1+ (0.480 + 1574w — 0.176w?)(1 — T,V/?)]"

*apr(Ty; ) = [1+ (0.37464 + 1.542260 — 0.2699202)(1 — T,/?)]"

w a(Tr; w)R?*T,?
F.
RT,
P
b
" RT

b=Q

B

a

1= bRT

Para el caso de una mezcla:

a;(Ty;; w)R?T,;
a; = Y
Pci
RT,;

biz.Q.

ci

ai; = Ja;a; - (1 - kyj)

a =Zinxjaij
i
b =inbi
i
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A-2 Propiedades Residuales

= -D-In@Z-p)—al

o _ Z-1+ [—dlna(m— 1] I

RT dInT,
SR dIna(T,)
rT - MR+
Sie # o:
1 Z+af
I = ln( )
oc—€ \Z+ef
Sie =o0:
B
I ==
Z

A-3 Fugacidad

b:
Ing; =--(Z—-1)—In(Z - ) —al

Ing; = (Z; —1) —In(Z; — B;) — qil;
A-4 Ecuacion del Virial

Especie Pura:

sk b dB°+ dB?
R~ m\ar, T Yar,

P
@ = exp [—T (B® + a)Bl)]
T,
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Mezcla binaria:

0.422

1.6
r

0.172

4.2
r

dB® 0.675
dT,  T2°

B% =0.083 —

B! =0.139 -

dB' 0722
dTr - Tr52

(A)l+(,l)]
V=T

Teij = (Tcich)l/Z(l — ki)
- ZeijRTcij
cij = Vcij

_ ZCi + ZC]
Zej=——

3
v,1/3 4 ch1/3
Veij = -5

0.422

1.6
rij

0.172

4.2
Tij

B. = (Boij + wijBlij)RTcij
ij — Pc

ij

5ij = 2By, — B11 — By,
. P )
In@, = RT (B11 + y27612)

Ing, = RT (Baz +¥1612)
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A-5 Funciones especificas

T
C
f deT = ICPH(T,,T,A,B,C,D)
T,

0

(Co)n ICPH(T,,T,A,B,C,D)
= MCPH(T,,T,A,B,C,D) =
R C (O) y 4 ,C, ) (T_TO)
T
CpdT
— —=ICPS(T,,T,A,B,C,D)
. R T
0
(Cp)s ICPS(Ty, T, A,B,C,D)
- = MCPS(T,,T,A,B,C,D) = T
In (T_O)

B C 5 D
MCPH(T,,T,A,B,C,D) = A +E(T+T0) +§(T2 + Ty +TT,) +
0

B C 5 D
ICPH(T,,T,A,B,C,D) = [A +3 (T+T,) + 3 (T2 +Ty*> +TTp) + F] (T —T,)
0

, D\(T+T\|[ T—-To
MCPS(Ty, T,A,B,C,D) = A + [BTo + (CTo + _2> ( )] T
T ZTO TO lnT_

0

ICPS(T,,T,A,B,C,D) = Al T+B(T To) + | C + D \(T*-To"
ot,4,0,4, - nTO 0 TZTOZ 2
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HISTORIAL DE VERSIONES

Version 1.1
e Se corrigid la seleccion de unidades de la temperatura critica de las componentes
de una mezcla.

o En la version 1.0, las unidades seleccionadas para la temperatura critica
eran ignoradas y se asumia que estas unidades eran iguales a las de la
temperatura del sistema.

e Secorrigi6 la formula para el calculo de la fugacidad de una especie pura.

o Enlaversion 1.0 se utilizaba la variable global P (no definida en el codigo
del programa) para calcular la fugacidad, esta variable se cambio por la
variable local pressure.

Version 1.2
e Se muestran todas las raices positivas de las ecuaciones de estado (anteriormente
solo se mostraban como méximo dos raices: la raiz menor y la raiz mayor).
o Las propiedades residuales y las fugacidades se calculan para la raiz
mayor.
e Se agrega la posibilidad de ingresar parametros de interaccion binaria k;; para el

caso de mezclas.
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