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1.1 OBJETIVO:

Conocer el Calor de Vaporizacién de una
sustancia basandose en la Ecuacidén de
Clapeyron y utilizando los datos
proporcionados en las tablas de vapor.

1.2 FUNDAMENTOS TEORICOS:

PROPIEDADES DE LAS SUSTANCIAS PURAS:

Es evidente que la termodinadmica proporciona un gran
nimero de ecuaciones gque relacionan las propiedades de las
sustancias. Las propiedades dependen de la naturaleza de la
sustancia y difieren de una sustancia a otra. En ningun
sentido la termodindmica es un modelo o una descripcion del
comportamiento de la materia, en vez de esto, su utilidad
depende de la disponibilidad de valores experimentales o
tedricos de un minimo numero de propiedades.

A partir de datos apropiados, la termodinamica permite
el desarrollo de un conjunto completo de wvalores de las
propiedades termodinamicas mediante las cuales se pueden
calcular los efectos de calor y de trabajo de los diversos
procesos y determinar las condicicnes de equilibrio en
distintos sistemas.

No son directamente mensurables propiedades
termodinamicas como energia interna, entalpia y entropia.
Sus valores pueden calcularse mediante ecuaciones de 1la
termodindmica a partir de 1los valores eXxperimentales
obtenidos de las propiedades mensurables tales como
temperatura, presioén, volumen y capacidad calorifica. Aunque
el conmportamiento de 1las sustancias no es una parte
inherente de 1la termodinamica, el conocimiento de 1la
propiedades de las sustancias es escencial para cualgquier
aplicacién efectiva de la termodindamica.

COMPORTAMIENTO PVT DE UNA SUSTANCIA PURA.

La relacion del volumen especifico o molar con la
temperatura y presion de una sustancia pura en los estados
de equilibrio puede representarse mediante una superficie
en tres dimensiones, como la mostrada en la figura (Fl.2.1).

Las superficies 5,1, y G representan, respectivamente,
las regiones solida, liquida y gaseosa del diagrama. Las
superficies no sombreadas son las regiones de coexistencia
de dos fases en eguilibrio y hay tres de estas regiones:
sélida-gaseosa, (S-G), sdélido-ligquida, (S-L), y ligquido-
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gaseosa, (L-G). Lineas gruesas separan las diversas regiones
Yy forman los limites de las superficies que representan las
fases individuales. La linea gruesa que pasa por los puntos
A y B marca las intersecciones de las regiones de dos fases,
Yy €es a los largo de la linea de tres faseg qonQe las fases
s6lida, 1liquida y gaseosa existen en equilibrio de tres
fases. De acuerdo con la regla de las fases, tales sis?emas
tienen cero grados de 1libertad y para una determinada
sustancia pura estos existen unicamente a una temperatura y
a una presion. Por esta razén la proyeccioén de es@a linea
sobre el plano PT es un punto conocido como punto trlplg (se
muestra a la izguierda del diagrama principal de 1la figura
(F1.2.1)). La regla de las fases tambien exige que 1los
sistemas formados por dos fases en equilibrio tengan
precisamente un grado de libertad y, por consiguiente, las
regiones de dos fases pueden proyectarse como lineas sobre
el plano PT, formando un diagrama PT de tres lineas, fusién,
sublimacién y vaporizacién, las cuales se encuentran en el
punto triple. La proyeccién PT de 1la figura (Fl1.2.1) no
proporciona informacién sobre 1los sistemas representados.
Sin embargo, éstos se representan explicitamente en la otra
proyeccion de la figura (Fl1.2.1), donde las superficies del
diagrama tridimensional se muestran como 4&reas sobre el
plano PV.

La proyeccidn de la figura (F1.2.1) se muestra a mayor
escala en la figura (Fl1.2.2) y las regiones 1liquida vy
gaseosa de la proyeccién PV se muestran con mayor detalle en
la figura (F1.2.3).

Las 1lineas ininterrumpidas de 1la figura (Fl1.2.2)
representan nitidamente los limites de 1las fases., La curva
de fusidén (linea 2-3) tiene ordinariamente una pendiente
positiva, sin embargo para unas pocas sustancias (el agua es
la mas conocida) tiene un pendiente negativa. Se cree que
esta linea continua hacia arriba indefinidamente. Las dos
curvas 1-2 y 2-c representan las presiones de vapor del
s6lido y de liquido respectivamente. E1 punto final c, es el
punto critico, que representa 1la mayor presién y la mayor
temperatura a las cuales pueden coexistir liquido y gas en
equilibrio. La terminacion en el pPunto c de la curva de
presion de vapor significa que a mayores temperaturas vy
presiones no puede hacerse una clara distincidén entre lo gue
se denomina 1liquido y 1lo que se denomina gas. Por
consiguiente hay una regién que se extiende indefinidamente
hacia arriba e indefinidamente hacia 1la derecha del punto
critico que se denomina, simplemente, regién fluida. Sus
limites se indican mediante 1lineas a trazos que no
representan transiciones de fase, pero que corresponden a
las definiciones arbitrarias de lo que se considera liquido
Y de los que se considera gas. La regién designada como
liquida en la figura (Fl1.2.2) estd por encima de 1la curva de
vaporizacién. Por tanto un liquido siempre puede vaporizarse
mediante una reduccién suficiente de presion a temperatura
constante. La region gaseosa de la figura (F1.2.2) esta a la



derecha de las curvas de sublimacidén y de vaporizacién. Por
lo tanto un gas siempre puede condensarse a presién
constante mediante una reduccién suficiente de temperatura.

De una sustancia a una temperatura superior a su
temperatura critica Tc, y a una presién superior a su
presion critica Pc, se dice que es un fluido debido a que no
se puede licuar mediante una reduccién de temperatura a P
constante ni vaporizar mediante un reduccién de presién a T
constante.

Un vapor es un gas que existe a temperaturas inferiores
a Tc y que por consiguiente se puede condensar ya sea por
una reduccién de temperatura a P constante o por incremento
de presién a T constante.

CAMBIOS DE FASE DE LAS SUSTANCIAS PURAS
ECUACISN DE CLAPEYRON.

Siempre que se cruza una de las curvas de la figura
(Fl1.2.2) ocurre una transicién o cambio de fase, y de este
diagrama es evidente gque 1los cambios de fase de 1las
sustancias puras suceden a una temperatura Yy presion
constantes. Sin embargo, las funciones termodinamicas
extensivas cambian bruscamente como resultado de una
transicién de fase. Asi el volumen especifico o molar del
liguido saturado es muy diferente del correspondiente al
vapor saturado a las mismas P y T. De una transicién de fase
resultan también cambios discretos de energia interna,
entalpia y entropia. lLa excepcién es la funcidn de Gibbs,
gue no cambia durante la fusioén, vaporizacién, sublimacidén o
una transformacion alotrdpica que suceda a T y P constantes.

Teniendo en cuenta que un cambio de fase representa una
transicion entre dos fases gque coexisten en equilibrio, se
aplica 1la siguiente ecuacioén al proceso de cambio:

(dG ) =0 (E1.1)
t T,P

Para una sustancia pura T y P son realmente constantes, y de
acuerdo con (El.1) la funcidén de Gibbs en el sistema cerrado
en el cual sucede la transicion también debe ser constante.
Esto udnicamente puede ser correcto si la funcidén molar de
Gibbs es la misma para ambas fases. Asi para las dos fases
cggxistentes<x y B, de una sustancia pura debe tener G X =
G . Si ahora se cambian similtaneamente T y P por dT y 4P
de manera dgque se mantenga el eguilibrio entre las dos
fases, entonces para este cambio:

AO(___ ,\B
dG = dG (E1.2)



empleando la ecuacién siguiente:
dG = - S dT + V 4P (E1.3)

aplicada a un mol de un material puro y homogéneo se reduce
inmediatamente a :

dG = - S dT + V dP (E1.4)

sustituyendoc en ambos lados de la ecuacién (E1.2) se
obtiene:

- s"%ar + v%¥ap = - s"B ar + v’ ap (E1.5)

o6:

dP sat SAB - SA

ar | v'B -y (E1-©)

Puesto gque la presién en esta ecuacién es siempre un
presion de saturacién en el 1limite aprog gd de fase,
podemos hac%F esto explgglto escribiendo P en lugar de
P. Ademas S S “‘y v -V “-que representan cambios de
propiedad de 1la transjcien de ste, expresan mas
convenientemente como ds (% ) y 4av B) Y nuestra ecuacion
se escribe mas sencillamente asi:

dp sat as B
— s (E1.7)
ar av” B>

Una transicion de fase que ocurre a T y P constantes
requiere un intercambio de calor entre la sustancia tomada
como el sistema y el medio gque 1lo rodea. Cuando 1la
transicién se realiza reversiblemente esta calor se denomina
Cal og Latente y es igual al cambio de entalpia. Es decir Q =
dH *“P. Ademas paraA&gl proceso reversible a temperatura
constante = Q/T. Puesto que el cambio de fase
se realiza a T y P constanteg podey s combinar estas dos
ecuaciones para obtener ds dH )/T. Esta ecuacidén
unicamente involucra propiedades y por consiguiente no
depende de 1la suposicién de reversibilidad hecha en su
deduccidén

Combinandola con (El1.7) se obtiene 1la ecuacidén de
Clapeyron:

dpsat dHAdB

= (E1.8)
daT T av B

esta ecuacion se aplica a cualquier cambio de fase de una
sustancia pura y relaciona la pendiente de la curva limite
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de fase, PT, apropiada, a una P y T dadas, con el cambio de
entalpia (calor 1latente) y el cambio de volumen de 1la
transicién de fase a las mismas T y P.

Especificamente para el calor latente de vaporizaciodn,
la Ecuacién de Clapeyron se escribe de la forma:

gpsat H - H
Lo 1
4arT T (V - V)
g 1

en donde los subindices g y 1 son utilizados para denotar
gas y liquido respectivamente.

PRESIONES DE VAPOR Y CAILORES LATENTES:

La Ecuacién de Clapeyron proporciona una conexiodn
basica entre las propiedades de diferentes gases. Esta se
aplica ordinariamente en el céalculo de los calores latentes
de vaporizacién y de sublimacién a partir de datos
volumétricos y de presion de vapor:

R . dpsat
a8 = ¢ gv* (*B) —— (E1.10)
ar

para esto, necesitamos representaciones exactas de PS3t gp
funcion de T. Como se establece enseguida, una grafica de 1n
Psat en funcién de (1/T) es, en general una linea
aproximadamente recta Esto sugiere una ecuacién para 1la
presién de vapor de la forma:

B
in PSat - o - — (E1.11)
T

donde A y B son constantes. Esta ecuacidén es util para
muchos propésitos, pero no representa suficientemente bien
los datos como para proporcionar valores exactos de las
derivadas.

A partir de la ecuacidén (E1.11) conocida como Ecuacidén
de Antoine obtenemos:

B
p Sat _ gpxp [A - ——-]
T
ap sat B B
——— = ———  EXP |A - -——] (E1.12)
ar T T
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graficando 1n P sat g, (1/T) obtenemos una linea recpa cuya
ordenada al origen es igual a A y cuya pendiente es igual a
~-B (Fig. F1.2.4).

1.3 EXPLICACISN DEL PROGRAMA DE SIMULACIGN.
1.3.1 Diagrama de Flujo Simplificado.

El diagrama de flujo del procedimiento de
calculo es relativamente sencillo ya que su direccién de
flujo es casi en linea recta:

Consiste en primer lugar de un bloque para
indicar la captura de datos, hecho esto, se calcula el valor
de la pendiente y el valor de la interseccidn con el origen,
luego se calcula la variacién de la presién con respecto a
la temperatura y por ultimo se obtiene el valor del Calor de
Vaporizacién. Para terminar se imprimen los resultados.

El diagrama de flujo se puede consultar en la
figura (F1.3.1).

1.3.2 Posibilidades y Limites en la captura Yy
correccidén de datos:

El programa requiere la siguiente informacién:

Numero de datos que se quieren trabajar.
Valores de dichos datos para P y T.
Temperatura a la cual se desea conocer el
calor latente de vaporizacién.

Volumen del gas asi como el volumen del
liquido a dicha temperatura .

Cada campo disponible para un valor cualquiera
esta sehalado por el espacio comprendido entre los simbolos
"«" y "»" que marcan el inicio Y el fin respectivamente del

numero de cifras que se podran capturar para un valor dado,
por ejemplo:

agqui se te esta indicando que alimentes un valor (en este

ejemplo el valor de 1la temperatura), Y como notaras,
dispones de espacio para capturar solo 7 digitos incluyendo
los signos aritméticos ("+" y "-"), el punto ("."), la letra
"E" o6 "e" (para valores en base 10), no se permite 1a

captura de ningun otro valor gue no corresponda.

Para realizar correcciones Puedes usar las teclas
de retroceso (BKSP) 6 la flecha a la izquierda (y en los
casos en que se capture una rutina ge varios valores, se

11



dispone ademas la opcién al final de corregir uno é todos
los datos.

Por otra parte en los campos gque lo reguieran
hay otras condiciones que deben cumplirse para que un valor
sea aceptado, como puede ser que sSea mayor dgque cero, gJue
esté dentro de un rango determinado, que sea mayor 6 menor
que el anterior capturado en una rutina, etc.

1.3.3 Ecuaciones y Métodos utilizados para:
los calculos:

El programa utiliza las siguientes ecuaciones:

(1/T) In P - ( (1/T) (1n P))/n
" = (E1.13)
(r/T) - ( (/7)) /n

(ln P) - M (1/T)
b = (E1.14)
n

se determina la pendiente (M) y la ordenada al origen (b)
gue corresponden a las constantes A y B de la ecuaciodn:

B

in pSat = o - — (E1.11)
T

y sustituyendo los valores en la ecuacién:

gp =at B

B
EXP [g - ——-] (E1.12)
aT T T

se obtiene el valor de 1la variacidn de presién con 1la
temperatura, el cual se sustituye en 1la ecuacién de
Clapeyron arreglada de la forma:

ap
dH V8P =7 gv e (E1.10)
daT

el resultado gue se obtiene en el programa es el valor de
dH vap.

1.3.4 Resultados obtenidos:

El resultado gque se obtiene en el programa es el
valor de dH vap en funcidén de la temperatura.

12
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1.4 EXPLICACISN DEL PROGRAMA A TRAVéS DEL LISTADO.
1.4.1 Diagrama de flujo General.

Presentado en la figura (Fl1.4.1).
1.4.2 Listado del Programa.

10 SCREEN O:WIDTH 80:COLOR 2,0:CLS:KEY OFF
ON ERROR GOTO 2730
’

Programa para calcular el Calor Latente de Vaporizacién
por medio de la Ecuacidén de Clapeyron.
F.Chavez Goémez / R.Ledn Linares

-

-~

’
’

V1=11:V2=13:GOSUB 1830
LOCATE 12,25:PRINT "Disponemos de monitor a colores
(S/N): »
120 SN$=INPUTS$ (1)
IF SN$="S" OR SN$="g" THEN
CA=14:CV=2:CB=15:CM=5:CN=0:CZ=1:CR=12:GOTC 160
140 IF SN$="N" OR SN$="n" THEN
CA=7:CV=7:CB=15:CM=7:CN=0:CA=7:CG=15:GOTO 160
GOTO 120
160 COLOR CA,CN
ILOCATE 12,25:PRINT "Deseas una explicacién inicial
(S/N): =
180 SN$=INPUTS (1)
IF SN$="S" OR SNS$S="s" THEN 250
IF SNS$="N" OR SNS$="n" THEN 370
GOTO 180
14

* Explicacién del Programa.
' 4

250 CLS
OPEN "CLAPEYRO.EXP" AS #3 LEN=70
FIELD #3, 70 AS EXPLICACIONS
K=0

290 K=K+1:V=V+1
GET#3,K:IF EOF(3) THEN CLOSE#3:GOTO 335
PRINT STRINGS$(5,32) ; EXPLICACIONS
IF V>22 THEN V=1:GOSUB 1980
GOTO 290

335 GOSUB 1980
F 4

! Captura de Datos de P y T

’

370 CLsS

V1=4:V2=6:GOSUB 1830

LOCATE 5,25:PRINT "Numero de Datos (1-10): n»
400 CAR=2:X=50:Y=5:GOSUB 2030:N=F

IF N>10 OR N<1 THEN BEEP:GOTO 400



N=INT(N)
V1=7:V2=9:GOSUB 1830
V1=10:V2=11+N:GOSUB 1830
LOCATE 8,15:PRINT "Par #";TAB(30)"Temperatura
(*F)";TAB(52)"Presidén (PSI)"
FOR I=1 TO N
IOCATE 10+I,20:PRINT I
NEXT I
FOR I=1 TO N
LOCATE 10+I,30:PRINT CHRS (254)
510 CAR=10:¥=10+4+I1:X=31:GOSUB 2030:T(I)=F:IF T(I)<T(I-1) THEN
BEEP:GOTO 510
LOCATE 10+I,52:PRINT CHR$(254)
CAR=10:¥=10+4+1:X=53:GOSUB 2030:P(1)=F
NEXT I
550 LOCATE 23,25:PRINT "; Estan correctos? (S/N): "
SNS$S=INPUTS (1)
LOCATE 23,1:PRINT STRINGS(79,32)
IF SN$="S" OR SN$="s" THEN 780
IF SNS$="N" OR SN$="n" THEN 650
GOTO 550
’

* Correcién de Datos.

'

COLOR CB,CN
650 LOCATE 23,15:PRINT "Dame el numero de par incorrecto: "
660 CAR=2:X=50:¥=23:GOSUB 2030:1I=F

IF F<1 OR F>N THEN BEEP:GOTO 660

LOCATE 23,15:PRINT " Dame el valor correcto de T (°F):"
690 CAR=10:X=31:Y=104+I:GOSUB 2030:T(I)=F:1F F=<0 THEN 690

LOCATE 23,15:PRINT " Dame el valor correcto de P (PSI):"
710 CAR=10:X=53:Y=10+1:GOSUB 2030:P(I)=F:1F F=<0 THEN 710

LOCATE 23,1:PRINT STRINGS (79,32)

COILOR CA,CH

GOTO 550

r

! Calculos Principales.

’

780 MIN1=1000
MIN2=1000
FOR I=1 TO N
TA(I)=T(I)+460
INVT(I)=1/TA(I)
PP(I)=10OG (P(I))
SUMX=SUMX+INVT (I)
SUMY=SUMY+PP (1)
SUMXY=SUMXY+INVT (I)*PP(I)
SUMX2=SUMX2+INVT (I)~2
IF MIN1>PP(I) THEN MIN1=LOG(P(I))

IF MIN2>INVT(I) THEN MIN2=1/TA(I)
NEXT I
f

PEND= (SUMXY-SUMX*SUMY/N) / (SUMX2-SUMX*2 /N)
ORDENADA= (SUMY-PEND*SUMX) /N



A=ORDENADA

B=-=-PEND ’Impresién de

' Resultados Intermedios.
CLS:COLOR CR,CN

Vi=5:V2=7:GOSUB 1830

V1=8:V2=94+N:GOSUB 1830

LOCATE 6,25:PRINT "1/T";TAB(50)"1log P©
FOR I=1 TO N

LOCATE 8+1,25:PRINT INVT(I):TAB(SO)PP(I)
SOUND 100, .03

NEXT 1 * ¢Vemos la grafica?
L4

LOCATE 23,15:PRINT ":Quieres ver la grafica de 1/T vs

log P? (S/N): "
1110 SN$=INPUTS$ (1)

IF SN$="S" OR SN$="s" THEN 1150

IF SN$="N" OR SN$="n" THEN 1380

GOTO 1110
1150 ¢
’ Graficy,
CLS
SCREEN 2
w=pp(n)-pp(1l) :z=invt (1) -invt(n)
WINDOW (MIN2-2z/5,minl-w/5)-(invt(1),pp(n))
LOCATE 23,12:PRINT USING "#.###~rnrn.TNyT(N)
LOCATE 23,71:PRINT USING "#.###rrann.INyT (1)
LOCATE 1,7:PRINT USING "##¥.##";pp(N)
LOCATE 21,7:PRINT USING "###.##%;pp(1)
LOCATE 23,39:PRINT " 1/(T’R)"
T$=" Ln P (PSIA)"
FOR I=1 TO LEN(TS)
LOCATE I+2,5:PRINT MIDS(TS$,I,1) :NEXT I
for xw to 0 step -w/10
line(min2,minl+x)~(invt (1) ,minl+x) :next x
for x=0 to z step 2/10
line (min2+x,minl)~(min2+x,pp(Nn)):next x
X (1)=invt (1) :y(1)=pp (1) )
FOR I=2 TO n:x(i)=invt (i) :y(1)=pp (i)
line(x(i-1),y(i-1))-(x(i),y(i))
circle(x(i),y(i)),z/100,1l:ee$=input$ (1) :NEXT I
GOSUB 1990
'

’ Rutina para acceso de condiciones de operacidn.
L4

1380 SCREEN O0:WIDTH 80:CLS:COLOR CA,CN
V1=8:V2=15:GOSUB 1830

1410 LOCATE 9,20:PRINT "Temperatura a la que deseas conocer"
LOCATE 10,20:PRINT " el calor de vaporizacion (°F): "
LOCATE 12,20:PRINT "Volumen del gas (ft~3/lbm): "
LOCATE 14,20:PRINT "Volumen del liguido (ft~3/1bm): "

1450 CAR-10:X—-58:¥=10:GOSUB 2030:T=F

15



1460

1480

1540

1620

1680

1830

16

¥Y=12:GOSUB 2030:VG=F:IF RETORNO=13 THEN 1450
¥=14:GOSUB 2030:VL=F:IF RETORNO=13 THEN 1460
LOCATE 23,20:PRINT "; Estan correctos ? (S/N): "
SNS$=INPUTS$ (1)

LOCATE 23,20:PRINT ® "
IF SN$="S" OR SN$="s" THEN 1540

IF SNS$S="N" OR SN$="n" THEN 1450

GOTO 1480

T=T+460

DPDT=(B/T~2) * (EXP(A-B/T))
CALOR=T* (VG-VL) *DPDT*144/778

V1=17:V2=19:GOSUB 1830

LOCATE 18,20:PRINT "™ dH = ";CALOR:;"™ BTU/lbm"

[ 4

f ¢Otros calculos?

L4

LOCATE 23,20:PRINT " Lo evaluamos a otra temperatura
(S/N): »

SN$=INPUTS (1)

LOCATE 23,20:PRINT " L

IF SN$="s" OR SN$="S" THEN 1410

IF SN$S="n" OR SNS$="N" THEN 1680

GOTO 1620

LOCATE 23,20:PRINT " Hacemos cAlculos con otros datos

(S/N): =

SN$=INPUTS (1)

IOCATE 23,20:PRINT " "

IF SN$="S" OR SNS$="s" THEN 370

IF SN$="n" OR SNS$="N" THEN 2880

GOTO 1680

’

/ Subrutina para la fecha.

DIA$=MID$ (DATES$,4,2) :MES=VAL(MID$ (DATES,1,2))
AO$=MID$(DATE$,9,2)

MES$ (1) ="ENE" :MES$ (2)="FEB" :MES$ (3) ="MAR"
MES$ (4) ="ABR" :MES$ (5)="MAY" :MESS(6)="JUN"
MESS$ (7) ="JUL" :MES$ (8)="AGO" :MESS$ (9)="SEP"
MES$ (10)="OCT" :MES$ (11)="NOV" :MES$ (12) ="DIC"
FEC$=DIA$+"/“+MES$(HES)+"/“+AO$

RETURN

r
L4
[

H1=10

L=80-H1*2

LOCATE V1,H1:PRINT CHR$(218) ;STRINGS(L,205) ; CHRS (191)
LOCATE V2,H1:PRINT CHR$ (192) ; STRINGS (L, 205) ; CHRS (217)
FOR VER=V1+1 TO V2-1

LOCATE VER,H1:PRINT "."

LOCATE VER,81-H1:PRINT ".%

NEXT VER

RETURN

r

Subrutina para los marcos.



/ Subrutina para continuar.

r

1980 LOCATE 23,29:PRINT "Oprime C para continuar ..."
1990 CS$=INPUTS$ (1)
LOCATE 23,26:PRINT " "
OR C$="c" THEN RETURN

2030

2140
2150

2310

2380

2420

IF cs="Cc*
GOTO 1980

’

f Subrutina de Acceso de -n- nuimeros.

’

F$=“ n
W$=" "
COLOR CM,

CN

LOCATE Y,X:PRINT CHRS$(174)
LOCATE Y,X+CAR+1:PRINT CHRS(175)

COLOR CB+

16,C2

LOCATE Y,X+1:PRINT "\"

COLOR Ca,
FOR R=1 T

CN
O CAR+1

WS=INKEYS$:IF W$="" THEN 2150

SOUND 104
FW=ASC (WS

00, .05
)

IF FW=26 THEN 2420
IF FW=13 THEN 2580

IF FW=8 THEN 2420

IF FW=43
IF FW=69
IF B45=0
IF B43=0
IF B46=0
IF B69=0
FOR XwW=48

AND R=1
AND R=1
THEN IF
THEN IF
THEN IF
THEN IF
TO 57

THEN 2150

OR FW=101 AND R=1 THEN 2150

FW=45 THEN B45=1:GOTO 2310

FW=43 THEN B43=1:GOTO 2310

FW=46 THEN B46=1:GOTO 2310

FW=69 OR FW=101 THEN B69=1:GOTO 2310

IF FW=XW THEN 2310

NEXT XW
GOTO 2150

IF R>CAR THEN 2380

IF FW=8 THEN 2420

LOCATE Y,X+R:PRINT W$
IF R=CAR THEN 2380

COLOR CA+

16,CN

LOCATE Y,X+R+1:PRINT w »

COLOR Ca,

IF FW=8 THEN 2420

CN

IF R=1 AND FW=13 THEN RETORNO=13

FS=FS$+WS$S

GOTO 2560
SOUND 105
R=R-1

00, .3

IF R=0 THEN R=R+1:GOTO 2150
IF R=CAR THEN NNS$="" EISE NNS=" #

COLOR CA+

16, CN

LOCATE Y, X+R:PRINT " "4iNNS

COLOR CA,

CN

FW=ASC(MIDS (F$,R,1))



2560

2580

2630

2660

2730

2810

2880
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IF FW=43 THEN B43=0

IF FW=45 THEN B45=0

IF FW=46 THEN B46=0

IF FW=69 OR FW=101 THEN B69=0
F$=MIDS (F$,1,R-1)

GOTO 2150

IF R>CAR THEN 2630

NEXT R

F=VAL(F$) :IF F=0 THEN 2140
FC=CAR-LEN (F$)

COLOR 2,0

LOCATE Y,X+1:PRINT STRINGS (FC," ")+F$
GOTO 2660

SOUND 10300,.3

F$=MIDS$ (F$,1,R-1)

GOTO 2150
B43=0:B45=0:B46=0:B69=0: FC=0
COLOR CA,CN

RETURN

CLS

’

’ Rutina para cuando ocurra algin error.
’

CLS
IF ERR=53 AND (ERL=30 OR ERL=2890) THEN 2810

COLOR 15, 4

LOCATE 12,21:PRINT "ERROR:";ERR;" EN LA LINEA No.:":ERL
COLOR 2,0

GOSUB 1980

CLOSE#1,2,3, 4

RESUME 140

COLOR 15, 4

LOCATE 12,13:PRINT * FICHEROS LOGOTIPOS NO ENCONTRADOSY
COLOR 2,0

RESUME NEXT

F

* Rutina final.

’

CLS

BLOAD"tecn. fin",2

COLOR 13,0

PLAY “MBML"

DIM 0(100),M(100)

DEF SEG:POKE 16,0

FOR I=7 TO 88:M(I)=36.8*(2~(1/12))~(I-6) :NEXT
FOR I=0 TO 6:M(I)=32767:NEXT

0(0) = 0
0(39)=5:0(40)=7:0(41)=8:0(42)=9
0(43)=10:0(44)=11:0(45)=13:0(46)=14
0(47)=15:0(48)=16:0(49)=17:0(50)=18
0(51)=19:0(52)=21:0(53)=22:0(54)=23
0(55)=24:0(56)=25:0(57)=27:0(58)=28
0(59)=29:0(60)=30:0(61)=31:0(62)=32
0(63)=33:0(64)=35:0(65)=36:0(66)=37



RESTORE 3120
3050 READ J,K

IF J = -1 THEN 3230

Q = 0(J)

SOUND M(J),K

SOUND 32767,1

GOTO 3050

r

3120 DATA 55,2,54,2,54,4,55,2,54,2,54
DATA 4,55,2,54,2,54,4,62,4,0,4
DATA 62,2,61,2,59,4,59,2,57,2,55,4,55,2,54,2
DATA 52,4,52,4,0,4,54,2,52,2,52,4,54,2,52,2,52
DATA 4,54,2,52,2
DATA 52,4,61,4,0,4,61,2,59,2,58,4,58,2,55,2,54
DATA 4,54,2,52,2
DATA 50,4,50,4.0,4, 62,2,61,2,61,4,64,4,58,4,61,4
DATA 59,4,54,4,0,4,62,2,61,2,61,4,64,4,58,4,61,4
DATA 59,4,62,4,61,2,59, 2,57,2,55,2, 54,4,46,4, 47,4,49,4
DATA 50,4,52,2,50,2,49,4,47,4,54,4,0,4,64,8
DATA 65,2,0,6,64,8,65, 2,0,6,64,8
DATA 65,4,64,4,65,4,64,4,65,4
DATA -1,-1

3230 END



1.4.3 Explicacién del listado por numero de linea.

Veremos como es el programa principal, para
simplificar un poco no incluiremos los puntos en que se
utilizan 1las subrutinas y rutinas explicadas en 1los
apéndices (este uso puede comprenderese mejor mas adelante,
cuando se da una explicacidén a base de "pantallas):

Linea 10.

El 1listado comienza colocando el modo de
pantalla requerido y protegiéndolo contra 1los errores.
Se cita el nombre del programa y los autores. Se pregunta
que clase de monitor se estd usando, esto es para que el
programa trabaje posteriormente usando varios colores o
usando solo los permitidos en un monitor monocromatico.

Linea 120 y 140.
Para tal fin se definen varias variables.

Linea 160 y 180.

Si deseamos una explicacién inicial del programa,
debemos oprimir una "S" cuando se nos pregunte, si oprimimos
una "N" pasamos hasta la 1linea 370.

Linea 250 y 290.

El programa abre y escribe en la pantalla el
contenido de un fichero gqgue contiene informacién sobre que
hace el programa, y que necesita para su funcionamiento.

Linea 335 .
Subrutina para continuar (ver apéndices).

Linea 370, 400 y 510

Se nos pregunta cuantos pares de datos de T y P
vamos a alimentar (no pueden ser mas de 10), Yy se piden sus
valores , aqui deben alimentarse los valores en orden
ascendente de temperatura, de lo contrario no se permitira
la captura (seccioén final de la linea 510).

Linea 550, 650, 660, 690 y 710

. Se nos pregunta si hubo algun dato mal alimentado,
S1 es asi debemos dar los datos necesarios para corregirlo.

Linea 780.

) Hecha la captura correcta de datos, se pasa a
realizar los calculos pPrincipales del programa Y se extraen
los valores minimos del inverso de temperatura y de log P

pPara su empleo como limites inferiores al hacer 1la grafica,
el procedimiento de calculos es como sigue:

Se da a las variables MIN1 y MIN2 un valor alto.
Se abre un ciclo desde 1 hasta el valor ’n’ de datos.

20



Se calcula el valor absoluto de temperatura en el
sistema inglés.

Calcula el inverso de la temperatura absoluta.

Calcula el valor del Logaritmo Natural & Neperiano.

Realiza la sumatoria de los inversos de la temperatura
en la variable SUMX, se usa en (E1.13).

Realiza la sumatoria correspondiente a el Log P en la
variable SUMY se usa en (E1.13).

Calcula el valor de SUMXY que es la sumatoria del
producto del inverso de la temperatura por el Log P.

Calcula el valor de SUMX2 que es la sumatoria de los
cuadrados del inverso de la temperatura.

En las lineas 880-890 se calcula cual es el valor
minimo del inverso de la temperatura (valor de MIN2) y
el valor minimo del Log P (valor de MIN1).

Se cierra el ciclo.

Calculamos ahora la pendiente y la ordenada al origen
utilizando los valores calculados y con las ecuaciones
que se citaron antes.

Los valores que se calcularon son impresos en la

pantalla en forma de tabla de (1/T) vs Log P.

Linea 1110.

Se nos pregunta si deseamos ver la grafica que
representa los datos del punto 8, si no deseamos verla
pasamos al punto a la linea 1380.

Linea 1110.

Se imprime en la pantalla un grafica de (1/T) vs Log
P, de la forma de la figura (Fl1.4.2).

Linea 1380, 1410, 1450, 1460 y 1480.

Se nos pide ahora que demos las condiciones de
operacién:

Temperatura a la cual deseamos conocer el calor de
vaporizacioén, °F.

Volumen del gas (ft~3/1bm).

Volumen del liquido (ft~3/1bm).

si la captura fué correcta pasamos a la linea 1540, sino
tenemos que volver a alimentarlos .

Linea 1540

Se calcula el valor absoluto de la temperatura de
operacidén, se calcula el valor de la variacién de P con
respecto a T , su valor es almacenado en la variable DPDT.
El yalor de la ECUACISON DE CLAPEYRON es almacenado en la
variable CALOR. Por ultimo, se imprime el valor del calor de
vaporizacion (variable CALOR).
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Linea 1620.

Se pregunta a continuacién si deseamos evaluarlo a
otra temperatura, si es asi regresamos a la linea 1410. Si
no es asi pasamos al siguiente punto.

Linea 1680

Si gqueremos realizar calculos con otros datos
debemos oprimir una "S" en la siguiente pregunta y entonces
regresamos a la linea 370. Si no es asi, entonces se efectua
lo siguiente.

Linea 1830. Subrutina para los marcos.

Linea 1980 y 1990.
Subrutina para continuar.

Linea 2030 a 2660.
Subrutina de captura de "n" numeros.

Linea 2730 y 2810.
Subrutina de proteccién contra errores.

Linea 2880 a 3230.
Subrutina final.
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1.5 COMPARACIOSN DE LOS RESULTADOS OBTENIDOS POR MEDIO DE

€L PROGRAMA Y LOS RESULTADOS OBTENIDOS A TRAVéS DE
OTRAS FUENTES.

Ejemplo 1.1:

que se proporciona enseguida,

Clapeyron:
Vg=1.183 ft~3/1bm’
V1= 0.01124 ft~3/1bm.
T (°F) 10.00 12.00
P (PSIA) 29.34 30.54

Determine el calor latente de vaporizacién del
Fredén-12 saturado a 16

Resultados:

Calor Latente calculado
Calor Latente

reportado

14.00
31.78

16.00
33.06

*F basandose en la tabla de valores
por medio de la ecuacidén de

18.00
34.38

67.1634 BTU/lbm.
66.9800 BTU/lbm.

Ejemplo 1.2:

vapor para el agua,

Basandose en los datos reportados en las tablas de

programa y los experimentales:

TABLA DE VAPORIZACISN PARA EL AGUA
Tablas de Vapor

T (°F) P (PSIA)
46 0.1532
76 0.4440
96 0.8403
126 1.9950
166 5.4600
i b 14.6960
290 57.5500
360 153.0100
540 962.8000

Observando 1la tabla,
obtenidos por medio de
desviacion es

menor

ebullicidén.

comparar los resultado

Programa

1060.08

1049.98
1044 .37
1018.49
1002.26

970.58

917.22
863.90
660.18

las

condicilones

H ( BTU/1lbm)

1067.10

1050.10
1038.70
1021.80

998.50

970.30

917.40
862.50
656.70

S generados por el

nos damos cuenta que los resultados
1l programa son muy aceptables y que la
normales de



1.6 STMULACISN Y EJEMPLOS DEL FUNCIONAMIENTO DEL
PROGRAMA POR MEDIO DE LAS CARATULAS QUE APARECEN
EN UNA "CORRIDA"™ NORMAL EN LA PANTALLA DE
UNA COMPUTADORA.

24



Caratula 1:

Disponemos de monitor a colores (S/N):

Caratula II:

Deseas una explicacidén inicial (sS/N):

25



Caratula III:

las tablas

Requiere de la siguiente informaciodn:

indican.

CALOR LATENTE DE

VAPORIZACIOSN

Este programa sirve para determinar el calor
latente de vaporizacion de una sustancia basandose en 1la
ecuacion de Clapeyron y utilizando los datos reportados en

de vapor.

Numero de datos de P y T.
Valores de dichos datos.

Temperatura a la cual se desea conocer

el calor latente de vaporizacion.

Volumen del ligquido a dicha temperatura.
Volumen del gas en dichas condiciones.

Los valores se alimentardn en la unidades que

Oprime C para continuar ...

Caratula IV:

Nimero de datos (1-10):

<«

Par # Temperatura (°F) Presién (PSI)
i
1 « 20» « 48.21»
2 & 22 « 50,.36»
3 <« 24» << 52.59»
4 <« 26» « 54.90»
5 <« Z2B» <« 57.28»

[

¢Esta& correctos (S/N):

Se

26



Caratula V:

i/T log P
2.083334e-03 3.875567
2.074689e~-03 3.919197
2.066116e-03 3.962526
2.057613e-03 4.005513
2.049180e-03 4.047952

¢Quieres ver la grafica de 1/T vs. log P? (S/N):

Caratula VI:

Temperatura a la cual deseas conocer

el calor latente de vaporizacioén °F: « 22»
Volumen del gas (ft~3/1lbm): « $5.671»
Volumen del liquido (ft~3/l1lbm): «.02479»

dH = 548.3708 BTU/lbm.

éLo evaluamos a otra temperatura ? (S/N):

27



1.7 NOMENCLATURA.

A,B Constantes en la Ecuacidén de Antoine.
b Interseccién con el eje de las Y’s para una
recta.
EXP Equivalente al nuimero e=2.71 ...
G,9 Fase gaseosa.

H Entalpia.
L,1 Fase liquida.

1n Denota logaritmo neperiano (natural).
M Pendiente de una recta.

P, Pc Presioén, presioén critica.

Psat Presion de saturacion.
Q Calor

S,s Fase sdlida.
S Entropia.

T,Tc Temperatura, temperatura critica.

t Subindice que denota propiedad total.

Volumen.

v

B Fases en un sistema de dos fases.
d Denota diferencial & incremento.
& Denota diferenciacidn parcial.
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2.1 OBJETIVO:

Determinar por métodos analiticos las
propiedades termodinamicas de un gas,
haciendo uso de correlaciones generalizadas
de dichas propiedades.

2.2 FUNDAMENTOS TEORICOS:

CORRELACIONES GENERALIZADAS DE LAS PROPIEDADES
TERMODINAMICAS DE LOS GASES.

Al aplicar la termocdinamica es frecuente gue no existan
tablas o© diagramas para la sustancia considerada ni se
tengan suficientes datos experimentales para calcular las
propiedades dque se requieren. En estos casos se debe
recurrir a los métodos de aproximacién. A menudo se cuenta
con suficientes datos de capacidades calorificas para
determinar el efecto de la temperatura en la entalpia y 1la
entropia; faltan datos PVT para evaluar el efecto de 1la
presion. Afortunadamente, los métodos generalizados gque se
aplican al factor de compresibilidad pueden extenderse a las
funciones residuales dS’ y dH’. El1 procedimiento consiste en
integrar las ecuaciones:

P &V
dH’ = [ T (—) - %] dP ( T constante) (E2.1)
JO &T P
P 5V R
das’ = I (—) -‘7] dP ( T constante) (E2.2)
o ET P P

con los datos generalizados de PVT. Las correlaciones
generalizadas resultantes permiten calcular H y S a
cualquier temperatura y presioén por medio de las ecuaciones:

nT

H = H’ - dH’ = H’o + | C’p 4T - dH (E2.3)
JvO
T C’p P

S = 8’ - dsf = S’'o + dT - R 1ln— - ds’ (E2.4)
gO T Po
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La evaluacién de dH’ y dS’ se efectua realmente cuando
V en las ecuaciones (E2.1) y (E2.2) se reemplaza por ZRT/P,
esto es:

ZRT

V= — (E2.5)
P

Vv R §2

(-—) = — [z + T (-—) ] (E2.6)

ST P §T P

La sustitucién de estas expresiones en las ecuaciones (E2.1)
y (E2.2) resulta en:

$z ap
dH’ = R T® J (—) — (E2.7)
ST P
- Z dp
ds’ = R J [z -1+ T (—) — (E2.8)
sT Pl P

Las integraciones se hacen a temperatura constante y pueden
realizarse con ayuda de una ecuacion de estado. Por ejemplo,
para una expresién sencilla de Z, tenemos la ecuacion virial
dada por:

BP
Z = 1 + — (E2.9)
RT
Diferenciando:
N/ P 1dB B
() = —— =-—) (E2.10)
ST R T dT T

La sustitucion de 2 y (£2/6T)p, en 1las ecuaciones (E2.7) y
(E2.8) y la integracion a temperatura constante conduce a:

dH’ P dB B

— = (= = =) (E2.11)
RT R ar T

Y

ds’ P dB

—_ = - (E2.12)
R R 4T

donde se emplea la derivada total de B, ya que B es una
funcion sdélo de la temperatura para gases de composicidén
constante.
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a2

Estas ecuaciones pueden generalizarse por medio de:
RTc
B=—- (B° + w B’) (E2.13)
Pc

diferenciando se obtiene:

dB RTc dB°® dB’
dT Pc 4T daT

la sustitucién de B y dB/dT en las ecuaciones (E2.11l) vy
(E2.12) resulta en:

dH’ PTc dB° dB’ B° B’

= — (— - w -— - w ) (E2.15)
RT Pc dT dT T T
4
ds’ PTc dB* aB’
—_—— (4w —) (E2.16)
R R aT aT

como P=Pc Pr, T=Tc Tr y dT=Tc dTr, estas expresiones pueden
escribirse en su forma reducida como:

dH’ daB- B* aB’ B’

= Pr E——— -—) + w { - ﬂ (E2.17)
RT dTr Tr Tr
Y
das’ dB* dB’

= Pr (— + w—) (E2.18)
R aTr aTr

La relacioén de dependencia de B°, dB°, B’ y dB’ respecto a
Tr, estan dadas por:

0.422

B®° = 0.083 - —mM (E2.19)
Tr~1.6

dB* 0.675

= (E2.20)

dTr Tr~2.6
0.172

B = 0.139 - —m (E2.21)

Tr~4.2
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dB’ 0.722

dTr Txr*5.2

El intervalo de temperatura y presiones reducidas para el
cual esta correlacion es valida con una aproximacién
razonable (excluyendo moléculas muy polares o asociadas)
aparece en la figura (F2.2.1).

Una segunda correlacidén generalizada se basa en la
ecuacidn:

Z =2°" +w 2’ (E2.23)
Como primer paso en el desarrollo de esta correlacién, se
escriben las ecuaciones (E2.7) y (E2.8) en la forma reducida
utilizando para ello las relaciones:

P
dpP

Pc Pr T
Pc dPr aT

Tc Tr
Tc dTr

o
|

con estas sustituciones, las ecuaciones (E2.7) y (E2.8)
resultan:

dH”’ Pr 32 dPr

—_— = APr I ( ) 77

RTC 0 5Tr Pr Pr

Yy

as’ Pr SZ dPr
—_— [Z -1+ Tr (—) ] _—
R 0 sdTr Pr Pr

Los términos de los segundos miembros de las dos ultimas
ecuaciones pueden evaluarse segun los datos de
compresibilidad generalizada. Sus valores dependen soclo de
Pr, el limite superior de las integrales y de la temperatura
reducida a la cual se llevan a cabo las integraciones. Las
cantidades adimensionales dH’/RTc y dS’/R pueden evaluarse a
partir de los datos del factor de compresibilidad
generalizada para un gran numero de presiones y temperatura
reducidas.
Diferenciando la ecuacidén (E2.23), se obtiene:

32 32° $2°
(—) = =) + w ( )
ATr STr Pr STr Pr

33
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La sustitucién de 2 vy (62/6Tr)Pr, en las expresiones gque
preceden para dH’ y dS’ proporciona:

du’ pr §2Z° dPr Pr 27 dPr

— = Tr? f ( ) + w Tr* f (—)

RTcC 0 éTr Pr Pr 0 6Tr Pr Pr

Y

ds’ Pr Sz° dPr Pr &z’ dPr
-_—= j [ Z2°=1+Tr (—) ]———-+ w [ Z2’+Tr (— ]———
R 0 ber pr lpr 0 Sor’ pr Jpr

Las primeras integrales del segundo miembro de estas dos
ecuaciones se calculan numérica o graficamente para diversos
Pr y Tr a partir de datos suministrados por 1la figura
(F2.2.1) y las integrales afectadas por w en cada ecuaciodn
se evaluian en forma similar a partir de los datos de 1la
figura (F2.2.2). Si los primeros términos de los primeros
miembros de las ecuaciones precendentes y 1los términos
afectados por w se representan en forma simbélica por
(aun’)*/RTc, (dH’)’/RTc, (dS’)°/R, y (dS’)’/R, entonces puede
escribirse:

dH’  (dH’)°® (dH’) *

- P gy e (E2.24)
RTc RTC RTC
as’  (ds’)° (ds*)*

- +ow —— (E2.25)
R R R

Los valores calculados para las cuatro cantidades (dH’) °/RTc
(dH’)’/RTc, (dS’)°*/R, y (dS’)’/R, aparecen en las figuras
(F2.2.3) a (F2.2.6) y abarcan la regién de Tr y Pr, que se
encuentra por debajo de la linea en la figura (F2.2.1).

Las ecuaciones (E2.17), (E2.18), (E2.24) y (E2.25)
junto con las figuras (F2.2.3) a (F2.2.6) suministran dos
correlaciones generalizadas para dS’ y dH’ dque pueden
enmplearse Jjunto con las capacidades calorificas del gas
ideal, en las ecuaciones (E2.3) y (E2.4) para calcular los
valores de la entalpia y la entropia de los gases reales a
cualguier T y P.

La exactitud de estas correlaciones depende de 1las
validez de los tres parametros del principio de los estados
correspondientes, que es aplicable a moléculas no polares y
no asociadas. En cualguier caso, las ecuaciones son menos
exactas que la correlacién generalizada de Z en la cual se
basa, debido al aumento de error provocado por 1las
diferenciaciones regueridas para su desarrollo.

La aplicacion practica de las correlaciones
generalizadas que se han presentados se ilustran plenamente
con los ejemplos que se ven mas adelante.
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2.3 EXPLICACISN DEL PROGRAMA DE SIMULACION.
2.3.1 Diagrama de flujo simplificado.

Ver figura (F2.3.1).
2.3.2 Ecuaciones y Métodos utilizados.

Los calculos se realizan tomando como punto
de referencia H=0 y S=0 (entalpia=0 y entropia=0), a 273 K
para liquido saturado. Como datos necesitamos alimentar:
temperatura critica, temperatura normal de ebulliciédn,
presién critica, factor acéntrico y capacidad calorifica en
funcién de la temperatura (todos estos datos estan
disponibles para varias sustancias en los archivos que
utiliza el programa); a partir de esto datos se evaluan las
propiedades termdinamicas a la temperatura y presién
requeridos por el problema.

Dentro del programa se presenta wuna grafica de
temperatura reducida contra presioén reducida, figura
(F2.2.1), ¥ que de acuerdo a las coordenadas del problema se
nos indica que calculos son mas apropiados para evaluar los
resultados.

Antes de comenzar con las etapas del programa, es

necesario conocer la presién de referencia y que se calcula
con la ecuacidén siguiente:

1/Tn - 1/T

pSat _ gxp [( ) 1n Pc] (E2.26)
1/Tn - 1/Tc

como en este caso se toma como referencia al liguido

saturado, 1la presién de saturacién sera la presién de
referencia.

El programa opera en cinco etapas:

a) .~ Evaluacién del cambio de entalpia y de entropia en
la vaporizacién del gas a P y T constantes.

Es necesario conocer el calor latente de
vVaporizacion a las condicionesnormales de ebullicioén:

l1n Pc - 1
dHn = Tn  2.17 [ ] (E2.27)
0.930 - Trn
sustituyendo el resultado en:
l - Tr 0.38
1l - Trn

35
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entonces:
ds vap = dH vap/ Tref (E2.29)

b)..- El1 segundo paso es el cambio del estado de gas
real a gas ideal a P y T constantes, se realiza utilizando
las ecuaciones (E2.17) 6 (E2.18) junto con (E2.19) a (E2.22)

c) .- E1 tercer paso es el calentamiento del gas ideal a
presién constante, se pueden presentar dos casos:

Gases organicos:

dH’p = X(TEf - T) + (B/2)(Tf2 - T?) + (T/3)(T£~3 - T~3)
(E2.30)

as’p = ¢ 1n(T£/T) + B(TLf - T) + (¥/2)(TL£2 - T?) (E2.31)

Gases inorganicos:

dH’p = a(Tf - T) + (b/2)(Tf2 - T¢) - c¢ (1/T£~3 - 1/T~3)
(E2.32)

ds’p = a In(Tf/T) + b(Tf - T) + ¢ (1/Tf% - 1/T?) (E2.33)

donde «,8,%,a,b, y c, son constantes para una gas dado.

d) Evaluacioén del cambio de entalpia y entropia en la
compresién a temperatura constante del gas ideal:

dH’t = 0
ds’t = - R 1n(Pf/Pref) (E2.34)

e) Evaluacioén del cambio de entalpia y entropia en el
paso de gas ideal a gas real. Este paso es el inverso al paso
b, por lo tanto se calcula de igual manera, pero 1los
resultados se multiplicaran por -1.

_El pProceso por etapas puede comprenderse mejor
analizando el diagrama de la figura (F2.3.2).

36



37

2.3.3 Resultados obtenidos.

Los cambios totales de entalpia y entropia totales
estan dados por la sumatoria de los cambios de cada etapa:

Entalpia Ht = 2 dui
Entropia St =3 _dsi

Los cambios de las demas propiedades termodinamicas se
obtiene como se indica a continuacion:

Energia Interna U=Ht - PEV
Energia Libre de Gibbs G = Ht - Tf St
Energia Libre de Helmholtz A=U-Tf st
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2.4 EXPLICACI6N DEL PROGRAMA A TRAVéS DEL LISTADO.
2.4.1 biagrama de Flujo General.
Ver figura (F2.4.1)

2.4.2 Listado general del programa:

10 CLEAR:ON ERROR GOTO 5960
COLOR 2,0:KEY OFF:CLS

4
’

’
r
’
r

CALCULO DE LAS PROPIEDADES TERMODINAMICAS DE
LOS GASES REALES, DH, DS, DG, DA

TRABAJO RECEPCIONAL/TERMODINAMICA II
CAGF/LELR

- ———— — D G —— D T S S S S S A ———————————————————— — —— —— —
- T e e e D S S A S D S S R S S ————————————— ———

DIM PS$(60),0G%(100),M(255) ,R(255),TR(2)

DIM PR(2),PT(2),PP(2)

RR$=STRINGS (80," ") :RPS=STRINGS (12," ")
PS(1)="Acetileno":P$(2)="Acetona':P$(3)="Ac.Cianhidrico"”
P$(4)=%"Ac.Clorhidrico":P$(5)="Ac.Sulfhidrico"
P$(6)="Agua": P$(7)="Amoniaco%:P$(8)="Argdn"

P$ (9)="Benceno":P$(10)="Bromo":P$(11l)="iso-Butano"
P$(12)="n-Butano":P$(13)="1,3-Butadieno"
P$(14)="1-Buteno":P$(15)="Ciclohexano":P$(16)="Cloro"
P$S(17)="Didx.de Azufre":P$(18)="Didx.de Carbono"
P$(19)="pDisulf.de Carbono":P$(20)="Etano"
P$(21)="Etanol":P$(22)="Etileno":P$(23)="Fredn-11"
P$(24)="Freén-113":PS$(25)="Helio 4":P$(26)="n-Heptano"
P$(27)="n-Hexano":P$ (28)="Hidrégeno":P$ (29)="Krypton"
P$(30)="Metano":P$(31)="Metanol"

P$(32)="Mondx.de Carbono":P$(33)="Nedn"
P$(34)="Nitrogeno":P$(35)="n-Octano"

P$(36)="0x. Nitrico":P$(37)="0Ox. Nitroso"
P$(38)="0Oxigeno":P$(39)="iso-Pentano"

PSS (40)="neo-Pentano":P$(41)="n—-Pentano”
P$(42)="1-Penteno":P$(43)="Propano":P$(44)="Propileno"®
P$(45)="Triox. de Azufre":P$(46)="Tolueno"
?$(47)="Xenén":P$(48)=“O TR O s"

—— e e ——— — e S ——— A — S S S S S S —

r

e —— i —— e wt — —— . ——— T ————— A ———————

SCREEN 0O
CLS:Ccv=2:Cca=2

38



420

460

480

570

620

670
680
690

HA=11:HB=13:VA=19:VB=61:GOSUB 4780

LOCATE 12,21:PRINT" Disponemos de MONITOR a color
(S/N)2: ™

DD$=INKEYS$:IF DDS$S="" THEN 420

IF DDS$="S" OR DD$="s" THEN
CB=15:CZ2=1:CA=14:CZ=9:CM=5:CT=3:CV=2:GOTO 460

IF DD$="N" OR DDS$="n" THEN
CB=7:CZ=7:CA=2:CZ=0:CM=7:CT=0:CV=2:GOTO 460

GOTO 420

SOUND 3500, .5:COLOR CA,O

LOCATE 12,21:PRINT" Deseas una explicacion inicial
(S/N)?: ™

DDS$=INKEYS$:IF DD$="" THEN 480

IF DD$="S" OR DDS$=%"s" THEN 570

IF DD$="N" OR DD$="n" THEN 690

GOTO 480

4

COLOR CA,CN

CLS

V=1:M=2

OPEN "PROPTERM.EXP" AS #3 LEN=70
FIELD #3, 70 AS EXPLICACIONS
M=M+1:V=V+1:GET #3,M

LOCATE V,4:PRINT EXPLICACIONS

IF V>19 THEN 670

IF M>54 THEN COLOR CA,0:GOTO 680
GOTO 620

GOSUB 3210:CLS:V=2:GOTO 620
GOSUB 3210:CLOSE #3

CLS

SCREEN 0:COLOR CT,CA

LOCATE 22,17:PRINT"Presiona RETURN para seleccionar una
sustancia."

LOCATE 2,17:PRINT" Presiona la tecla que se te
indica ! "

LOCATE 3,17:PRINT" Usa: ";" n:CHRS(24) ;™

" ;CHRS (25) ;" " :CHRS$ (26) ;" NeCPRS (273"
":COLOR CA,O

VT=4

FOR K=1 TO 16

VT=VT+1:HT=2:LOCATE VT,HT:PRINT P$ (K):NEXT
HT=29:VT=4

FOR K=17 TO 32

VT=VT+1:LOCATE VT,HT:PRINT P$(K) :NEXT
HT=57:VT=4
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FOR K=33 TO 48
VT=VT+1:LOCATE VT,HT:PRINT P$(K) :NEXT
K=1:VT=5:HT=2
890 LOCATE VT,HT:COLOR CT+16,CA:PRINT PS$(K) :COLOR CA,0
900 LOCATE VT,HT
910 EES$=INKEYS$:IF EES$="" THEN 910
IF EE$=CHRS$ (0)+CHRS$ (72) THEN 980
IF EE$=CHRS$ (0)+CHRS$(80) THEN 1060
IF EE$=CHRS$(0)+CHR$(77) THEN 1140
IF EE$=CHRS$(0)+CHRS$(75) THEN 1210
IF¥ EE$S=CHRS(13) THEN 1280
GOTO 900
980 ’
’ Rutina para SURIR
’

LOCATE VT,HT:PRINT P$ (K)
K=K-1:IF K=0 THEN K=48:VT=20:HT=57:G0OTO 890
IF K=16 THEN VT=20:HT=2:GO0TC 890
IF K=32 THEN VT=20:HT=29:GOTO 890
VI=vT-1:GOTO 890
loe60 *
/ Rutina para BAJAR
14
LOCATE VT,HT:PRINT P$(K)
K=K+1:IF K=49 THEN K=1:VT=5:HT=2:GOTO 890
IF K=17 THEN VT=5:HT=29:GOTO 890
IF K=33 THEN VT=5:HT=57:GOTO 890
VI=VT+1l:G0TO 890
1140 *
f Rutina para el lado DERECHO
’
LOCATE VT,HT:PRINT PS$ (K)
K=K+16:IF K>48 THEN PLAY "mlt50002d":K=K-16:GOTO 890
IF HT=2 THEN HT=29:GOTCO 890
IF HT=29 THEN HT=57:GOTO 890
1210
‘ Rutina para el lado IZQUIERDO
r
LOCATE VT,HT:PRINT P$(K)
K=K-16:IF KX<1 THEN PLAY"mltS50002f":K=K+16:GOTO 890
IF HT=57 THEN HT=29:G0OTO 890
IF HT=29 THEN HT=2:GOTO 890
1280 ¢
IF K=48 THEN 4370
r

OPEN YPROPTERM.DAT" AS #2 LEN=55

FIELD #2,15 AS NOMBRES$,5 AS TC$,5 AS PCS$,5 AS TNS,5 AS
WCS$,5 AS A$,5 AS BS,5 AS C$,5 AS D$

GET #2,K

TC=CVS(TCS$) : TN=CVS(TNS)



PC=CVS (PC$) W=CVS (WC$)

A=CVS (AS) : B=CVS(BS)
C=CVS (C$) : D=CVS(D$)
CLS

HA=4 :HB=6:VA=10:VB=70:GOSUB 4780
HA=13:HB=15:GOSUB 4780
TRABAJOS$=NOMBRES

COLOR CT,CA

LOCATE 5,31:PRINT NOMBRES$:COLOR CT,CA
FOR I=7 TO 12

IOCATE I,13:PRINT STRINGS(57,CHRS$(255))

NEXT I
LOCATE 8,19:PRINT"Temperatura Critica: neTC;" C°Kv
LOCATE 9,19:PRINT"Temp.Normal de Ebullicidén:";TN;" °K"
LOCATE 10,19:PRINT"Presién Critica: “";PC:;" atm"
LOCATE 11,19:PRINT"Factor Acéntrico: YW
IF D=0 THEN 1580
LOCATE 14,19:PRINT"Cp= ";A;" + “;B;"T + ";D;"/T~2"
GOTO 1580

1580 LOCATE 14,19:PRINT"Cp= ":A;" + ";:B;"T + ";C;"pr2"

1590 COLOR CA,0:GOSUB 3210:CLS:CLOSE #2
[ ]

* Se cerrd el archivo.
r
1630 CLS
HA=5:HB=8: VA=10:VB=70:G0OS5UB 4780
HA=16:HB=19:GOSUB 4780
COLOR CT,CA
FOR I=9 TO 15
LOCATE I,13:PRINT STRINGS (57,CHRS$(255))
NEXT I
TREF=273 :T=TREF
ILOCATE 6,14:PRINT"ESTADO DE REFERENCIA: A la
temperatura de 273 °K, "
LOCATE 7,14:PRINT"tomamos H=0 y S=0 para liquido
saturado.":COLOR CA,O
LOCATE 10,14:PRINT "“Dame la Presion Final (atm): "
LOCATE 12,14:PRINT "Dame la Temperatura Final (°"K): "
CAR=7:¥Y=10:X=50:G0SUB 4950:PF=F
¥Y=12:X=50:GOSUB 4950:TF=F
[ 4

LNPSAT=( (1/TN-1/TREF) / (1/TN-1/TC) ) *LOG (PC)
PV=EXP (LNPSAT)

COILOR CT,CA:LOCATE 14,14:PRINT "P de saturacion
(referencia)=";pPVvV;" atm."

P=PV:COLOR CA,O

4



PENDIENTE=(4-.6)/(8-0) ! Tomado del texto de

INTCP=.6 ’ de Smith/Van Ness

TR(2)=TF/TC:PR(2)=PF/PC

DEF FN F(TTR)=PENDIENTE*TTR+INTCP ’ Def. de una recta.
1960 LOCATE 17,14:PRINT"Deseas ver el punto final en la "

LOCATE 18, 14:PRINT"grafica de P reducida contra T

reducida (S/N)?: "

SN$=INPUTS (1)

IF SN$="N" OR SNS$="n" THEN 2060

IF SN$="S" OR SN$="s" THEN 2030

GOTO 1960

r

2030 GOSUB 3350
r

2060 ’ Inicio de los CALCULOS

CLS

HA=11:HB=13:VA=12:VB=66:GOSUB 4780

COLOR CT,CA

LOCATE 12,17:PRINT "™ ESPERE UN MOMENTO . . . "
COLOR CA,O0

TRN=TN/TC

HN=TN#*2.17* (LOG(PC)-1)/(.93-TRN)
TR=T/TC:EN=(1-TR) / (1-TRN)

IF EN<O THEN 2210 ’ 8i la base es negativa ocurre

GOTO 2250 / error al exponenciarla
2210 EN=-EN ’ y se hace este manejo

HV=HN*EN~, 38 ! para evitar el error.

HV=-HV

GOTO 2260

2250 HV=HN*EN~.38
2260 SV=HV/T
L

£ 2a. ETAPA
r

TR=T/TC
PR=P/PC
GOSUB 4050
H2=H1:82=81
r

* 3a. ETAPA

r

r

HP=A* (TF-T)+B/2* (TF~2-T~2)+C/3* (TF~3-T~3)~D* (1/TF-1/T)
SP=A*LOG (TF/T)+B* (TF-T) +C* (TF~2~T"2) /2-D* (1/TF~2-
1/T~2)/2



2570

2620

2680

[

' 4a. ETAPA

(4

HT=0

ST=-1.987*LOG (PF/P)
r

* 5a. ETAPA

r

YP1=FN F(PR(2))

IF YP1>TR(2) THEN 5580
TR=TF/TC

PR=PF/PC

P=PF

T=TF

GOSUB 4050

r

! Calculo del Volumen.
’

Z=1

ER=.00001
AA=4.,934/TR*1.5
BB=.0867*PR/TR
F1=273-BB"2*2-2"2-Z*BB+Z*AA*BB-AA*BB"2
DFl1 = 3*2~2-BB*"2-2%Z~BB+AA*BB

IF ABS(Fl1)<=ER THEN 2680

IF ABS(F1)>9.999999E+35 THEN 3120
Z=Z-F1/DF1

GOTO 2620

V=Z*,08205*TF/PF

r

Calculo de 2Z
hasta limite de
error o hasta
limite de itera-
ciones.

™ wm w W o

’ Calculo de los resultados.

r

HH=HV+HT+HP+H2-H1
S8=8V+SP+ST-51+852
U=HH-PF*V%24 .2
EA=U-TF*SS
EG=HH-TF*SS

14

4

cLs

HA=4:HB=6:VA=10:VB=70: GOSUB 4780
HA=7:HB=16:GOSUB 4780

HA=17:HB=21:GOSUB 4780

LOCATE 3,31:PRINT "~ RESULTADOS -"
LOCATE 5,31:COLOR CT,CA:PRINT TRABAJOS
FOR I=8 TO 15

LOCATE I,13:PRINT STRINGS(57,CHRS(255))

NEXT I
ILOCATE 9,15: PRINT"Entalpia: “W:;HH:" cal/grmol"
LOCATE 10,15:PRINT"Entropia: ";85;" cal/grmol °K"

LOCATE 11,15:PRINT"Volumen: ",V lts/grmol"
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2980

3040

3100

3120

3210

3290

3320

3350

3370

LOCATE 12,15:PRINT"Energia de Gibss: "“;EG;" cal/grmol"
LOCATE 13,15:PRINT"Energ.de Helmholtz:";EA;" cal/grmol"
LOCATE 14,15:PRINT"Energia Interna: n:;U;” cal/grmol"
COLOR CA,0

LOCATE 18,15:PRINT"Otros calculos con la misma
sustancia (S/N)?2:";

Q$=INPUTS (1)

IF Q$=%S" OR Q$="s" THEN 1630

IF Q$="N" OR Q$="n" THEN 3040

GOTO 2980

’

LOCATE 20,15:PRINT "Con otra sustancia (S/N)?: ";
QS$=INPUTS (1)

IF Q$="S¥ OR Q$="s" THEN 690

IF Q%="N" OR Q$="n" THEN 3100

GOTO 3040

’

GOTO 6070 f FINAL
’

HA=10:HB=15:GOSUB 4780

LOCATE 12,23:PRINT ¥ El célculc del factor de
compresibilidad"

LOCATE 13,23:PRINT " rebasa los limites permitidos,
per lo cual'

ILOCATE 14,23:PRINT ¥ no podra evaluarse. Te
recomendamos probar"

LOCATE 15,23:PRINT " con otras condiciones."
GOTO 10

. —— D —— — — . ———— —— T —— P —— ———— —— ——— ——————————

LOCATE 22,17:PRINT RP$;"Oprime .";
COLOR 31,CV

PRINT "“C'';

COLOR CA,CN

PRINT ". para continuar...";RP$

C$=INKEYS$:IF CS$=%wn THEN 3290
IF CS$="C" OR C$="%c"™ THEN 3320
GOTO 3290

RETURN

]

g — . ————— . — D . S —— — . . . ———————— — ——p— ——

' Grafica de "gamas de uso de valores"

A — ——————— - N T G e G S D G G D S N SIS SR . S ———————— ———

TR (2)=TF/TC

PR(2)=PF/PC

TR (1) =TREF/TC

PR(1)=PV/PC

CLS

SCREEN 2

LINE (34,24)-(514,144),,B
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3580

3770

3810

3890

3920
3930

3960

LINE (30,22)-(518,146),,B
FOR I=34 TO 514 STEP 60
LINE (I,24)-(I,144)

NEXT I

FOR J=24 TO 144 STEP 30
LINE (34,J)-(514,J3),,B
NEXT J

LINE (34,125)=(514,24)

'

GR=GR+1

IF GR>1 THEN 3580

CIRCLE (20,180),2,1

GET (15,175)-(25,185) ,0G%

F

FOR I=1 TO 8

NH=INT(I*60/8)+3

LOCATE 20,NH:PRINT I

NEXT I

FOR I=4 TO O STEP -1

QU=5-1

NV=INT (QU*30/8)

LOCATE NV,1:PRINT I

NEXT I

LOCATE 1,26:PRINT"Presion Reducida"

LLS$="Temp Reducida":L=LEN (LLS$)

FOR I=1 TO L

AAS=MIDS(LLS,I,1)

LOCATE I+4,70:PRINT AA$

NEXT I

LOCATE 22,22:PRINT "RETURN para gque veas el punto...”
LOCATE 23,5:PRINT"A <Ayuda>"

FOR I=1 TO 2

EE$=INKEYS$:IF EE$="" THEN 3770

IF EE$S=CHR$ (13) THEN 3810

IF EES$="a" OR EES$="A" THEN 4170

GOTO 3770

PT(I)=INT(TR(I)*30)

PT(I)=140-PT (1)

PP(I)=INT (PR(I) *60+29)

PP=PP (1) : PT=PT (1)

LOCATE 21,70:PRINT"Tr: ";USING "##.###";TR(I)
LOCATE 22,70:PRINT"Pr: "“;USING "##.###";PR(I)
IF PR(I)>8 OR TR(I)>4 OR PR(I)<0 OR TR(I)<0 THEN 3890
GOTO 3920

LOCATE 22,20:PRINT "Valores fuera del rango de la
grafica."

EES=INPUTS (1)

GOTO 3930

PUT (PP,PT) ,0G%

NEXT 1

LOCATE 23,5:PRINT RPS$

LOCATE 22,17:PRINT " Oprime <C> para continuar... "
CC$=INPUTS (1)

1F CC$="C" OR CC$="c" THEN RETURN
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GOTO 3960
r

HA=]1:HB=23:VA=1:VB=80:GOSUB 4780
r

4050 BO=.083-.422/TR*1.6
Bl1=.139-.172/TR"4.2
D0=.675/TR*2.6
D1=.722/TR~5.2
H1=1.987*T*PR* ( (DO-BO/TR) +W* (D1-B1/TR) )
S1=1.987*PR* (DO+W*D1)
RETURN

* Explicacidén de la grafica de "gamas de uso”.

4170 CLS
SCREEN 0
COLOR CV, 0
OPEN "PROPTERM.AYU" AS #3 LEN=80
FIELD #3, 80 AS EXPLICACIONS
4220 RA=RA+1
GET #3,RA
LOCATE RA+1,4:PRINT EXPLICACIONS
IF EOF(3) THEN 4270

GOTO 4220
4270 CLOSE #3
RA=0

COLOR CA, 0
GOSUB 3210
SCREEN 2:

GOTO 3370

r

’ Rutina para cuando la sust. no esta en el archivo.

—— T ——— ——— - e T S S S S e e e e S ———— —

4370 *
COLOR CV, 0
CLS
HA=4 :HB=17:VA=10:VB=70:G0OSUB 4780
HB=6:GOSUB 4780
I=I+1
LOCATE 5,15:PRINT "Nombre de la sustancia: "
LOCATE 8,15:PRINT "Temperatura Critica (°K): "
LOCATE 9,15:PRINT"Temp. Normal de Ebullicién (°K): "
IOCATE 10,15:PRINT "Presion Critica (Atm): "
LOCATE 11,15:PRINT "Factor acéntrico (w): "
LOCATE 12,15:PRINT "Valor para é para A: "
ILOCATE 13,15:PRINT "Valor para 8 é para B: "
LOCATE 14,15:PRINT "(:Es una sustancia organica ©
inorganica? (I/0): "



CAR=20:Y¥=5:X=40:GOSUB 6100:NOMBRES=F$
COLOR CV,0
CAR=7:Y¥=8:X=55:GOSUB 49250:TC=F
¥Y=9:GOSUB 4950:TN=F
Y=10:GOSUB 4950:PC=F
CAR=6:Y¥=11:GO5UB 4950:W=F
CAR=8:Y=12:GOSUB 4950:A=F
Y=13:GOSUB 4950:B=F
4590 CLASES=INPUTS (1)
IF CLASES$="I" OR CLASES$="i" THEN 4650
IF CLASES="0" OR CLASES$="0o" THEN 4630
GOTO 4590
4630 LOCATE 15,15:PRINT "Valor para :("“:Y=15:GOSUB
4950:C=F:D=0
GOTO 4660
4650 LOCATE 15,15:PRINT "Valor para C: ":Y=15:GOSUB
4950:D=F:C=0 ;
4660 LOCATE 23,25:PRINT ";Estan correctos? (S/N): "
SNS=INPUTS (1)
LOCATE 23,1:PRINT STRINGS (79,32)
IF SN$="S" OR SN$="s" THEN 4720
IF SN$="N" OR SNS$="n" THEN 4370
GOTO 4660
4720 GOTO 1630
F

4780
WIDTH 80
SCREEN O:COLOR CA,0O
IF DD$="" THEN 4820

4820 LOCATE HA,VA:PRINT CHRS (201)
LOCATE HA,VB:PRINT CHR$(187)
LOCATE HB,VA:PRINT CHRS$ (200)
LOCATE HB,VB:PRINT CHRS (188)
LS=(VB) - (VA+1)
LOCATE HA,VA+1:PRINT STRINGS (LS,CHRS(205))
LOCATE HB,VA+1:PRINT STRINGS (LS,CHRS (205))
RETURN
’

- — T —— —— L — . ———— ————— T e I ————————————— i —

* Subrutina de acceso de —-n- nuneros.

—— e ———— . — - —— T ————— — T — ——— T ————— —— — — — —

4950 Fg="m
W$=u 1]
COLOR CM,CN
LOCATE Y,X:PRINT CHRS$(174)
LOCATE Y,X+CAR+1:PRINT CHRS$(175)
COLOR CB+16,CZ
LOCATE Y,X+1:PRINT "\"
COLOR CA,CN



5030
5040

5200

5270

5310

5450

5470

5520

5550

48

FOR R=1 TO CAR+]
WS=INKEY$:IF WS=uww THEN 5040
SOUND 10400, .05
FW=ASC (W$)
IF FW=26 THEN 5310
IF FW=13 THEN 5470
IF FW=8 THEN 5310
IF FW=43 AND R=1 THEN 5040
IF FW=69 AND R=1 OR FW=101 AND R=1 THEN 5040
IF B45=0 THEN IF FW=45 THEN B45=1:GOTO 5200
IF B43=0 THEN IF FW=43 THEN B43=1:GOTO 5200
IF B46=0 THEN IF FW=46 THEN B46=1:GOTO 5200
IF B69=0 THEN IF FW=69 OR FW=101 THEN B69=1:GOTO 5200
FOR XW=48 TO 57
IF FW=XW THEN 5200
NEXT XW
GOTO 5040
IF R>CAR THEN 5270
IF FW=8 THEN 5310
LOCATE Y,X+R:PRINT W$
IF R=CAR THEN 5270
COLOR CA+16,CN
LOCATE Y,X+R+1:PRINT " %
COLOR CA,CN
IF FW=8 THEN 5310
IF R=1 AND FW=13 THEN RETORNO=13
F$=FS$+W$
GOTO 5450
SOUND 10500, .3
=R-1
IF R=0 THEN R=R+1:G0TO 5040
IF R=CAR THEN NNS$="" ELSE NN$=" "
COLOR CA+16,CN
LOCATE Y,X+R:PRINT " "4+NN$
COLOR CA,CN
FW=ASC(MIDS$ (F$,R,1))
IF FW=43 THEN B43=0
IF FW=45 THEN B45=0
IF FW=46 THEN B46=0
IF FW=69 OR FW=101] THEN B6%=0
F$=MIDS$ (F$,1,R-1)
GOTO 5040
IF R>CAR THEN 5520
NEXT R
F=VAL(F$) :IF F=0 THEN 5030
FC=CAR-LEN(F$)
COLOR 2,0
LOCATE Y,X+1:PRINT STRINGS(FC," "“)+F$
GOTQ 5550
SOUND 10300, .3
F$=MIDS$ (F$,1,R-1)
GOTO 5040
B43=0:B45=0:B46=0:B69=0:FC=0
COLOR CA,CN



5580

5760
5780
5800
5820

5840

5880

5960

49

COLOR CM,CN

IOCATE 3,20:PRINT ", CORRELACIONES GENERALIZADAS DE
PITZER ,"

COLOR CA,CHN

LOCATE 5,15:PRINT " Los siguientes valores quedan

bajo de 1la linea "

LOCATE 6,15:PRINT " de criterio por lo que debes buscar
los siguientes "

LOCATE 7,15:PRINT " valores gue se te piden en la
literatura apropiada " :
LOCATE 8,15:PRINT " sobre el tema (Termodinamica de
sSmith/Van Ness C-6) "

LOCATE 10,31:PRINT " P reducida = ";PR(2)
LOCATE 11,31:PRINT " T reducida = ";TR(2)
COLOR CA,CN

HA=13:HB=18B:GOSUB 4780

LOCATE 14,20:PRINT "Valor para (dH’)°/(R Tc)
LOCATE 15,20:PRINT "Valor para (dH’)’/(R Tc)
LOCATE 16,20:PRINT "Valor para (dS’)°/R "
IOCATE 17,20:PRINT "Valor para (ds’)‘’/R "
CAR=6:Y=14:X=50:GOSUB 4950:DH10=F:IF F=0 THEN 5760
Y=15:GOSUB 4950:DH11=F:IF F=0 THEN 5780

¥=16:GOSUB 4950:D510=F:1IF F=0 THEN 5800

Y=17:GOSUB 4950 :DS11=F:1IF F=0 THEN 5820

ILOCATE 22,21:PRINT " :Estan correctos? (8/N): "
SNS$=INKEYS$:IF SN$="" THEN 5840

IF SN$="N" OR SN$="n" THEN 5580

IF SN$="S" OR SN$="s" THEN 5880

GOTO 5840

H1=R*TC* (DH10+W*DH11)

S1=R* (DS10+W*DS11)

GOTO 2570

'

"

' 4

CLS:SCREEN O:WIDTH 80
COLOR CB+16,CV

LOCATE 10,33:PRINT " E R R O R ":SOUND 8000,1
COLOR CA,CN

IOCATE 12,20:PRINT " Ten cuidado con los datos que
manejas, "

LOCATE 13,20:PRINT " probablemente estén fuera de
rango"
COLOR CB+16,CV

LOCATE 15,25:PRINT " ... pulsa cualquier tecla ! "



COLOR CA,CN
EES$S=INPUTS (1)
RESUME 10
6070 CLS
DEF SEG=&HBE0O
BLOAD"PROTOCOL. FIN", 0: END
6100 ’

r Subrutina de acceso de -n—- caracteres.

F$="";W$="": RETORNO=0
COLOR 5,0
LOCATE Y,X:PRINT CHRS(174) :LOCATE Y,X+CAR+1
:tPRINT CHR$(175)
COLOR 31,1:LOCATE Y,X+1:PRINT "\":COLOR 14,0
FOR R=1 TO CAR+1 ;

6200 WS=INKEYS$:IF W$="n" THEN 6200 ELSE SOUND 10400, .05
IF W$=CHRS$ (0)+CHRS$ (75) THEN 6350 / DERECHA
IF W$=CHRS (0)+CHR$(72) THEN 6200 / ARRIBA
IF W$=CHRS$ (0)+CHRS$(77) THEN W$=" " ’ IZQUIERDA
IF W$=CHRS$ (0)+CHR$(80) THEN 6200 ! ABAJO
FW=ASC(W$) : IF R>CAR THEN 6280
IF FW=8 THEN 6350
IF R=CAR THEN 6280 ELSE COLOR 30,0:LOCATE Y,X+R+1:PRINT
" ":COLOR 14,0

6280 IF FW=8 THEN 6350
IF R=1 AND FW=13 THEN RETORNO=13
IF FW=13 THEN 6410
IF LEN(F$)<CAR THEN F$=FS$+W$
IF R=CAR+1 THEN R=R-1:GOTO 6390
LOCATE Y,X+R:PRINT W$

GOTO 6390

6350 SOUND 10500, .3:R=R-1:IF R=0 THEN R=R+1:GOTO 6200
IF R=CAR THEN NN$="" ELSE NN$=" "
COLOR 30,0:LOCATE Y,X+R:PRINT " "+NN$:COLOR 14,0

F$=MIDS$(F$,1,R-1) :GOTO 6200
6390 IF R>CAR THEN 6420
NEXT R
6410 FC=CAR-LEN(F$) :COLOR 10,0:LOCATE Y, X+1:PRINT
STRINGS (FC," ")+F$:RETURN
6420 SOUND 10300, .3:F$=MIDS$(F$,1,R-1):GOTO 6200
r



2.4.3 EXPLICACION DEL LISTADO POR NUMERO DE LiNEA.

Linea 10.
Contiene la presentacién del programa y 1las
variables necesarias para comenzar a funcionar.
Se dimensiona ademas las variables que asi lo
requieran y se asignan los nombres de las sustancias
disponibles en los archivos gue trabajan con este programa.

Linea 420,460 y 470.
Se pregunta que clase de monitor se estd usando
con el fin de designar los colores gue usara el programa, si

se desea una explicacién de 1o que hace el programa. Si no
se desea ver la explicacidén pasamos a la linea 690.

Linea 570 a 680.

Es la rutina que nos permite visualizar en la
pantalla wun archivo gque contiene informacién sobre el
programa.

Linea 690 a 1210.

Rutina de impresién en pantalla de una
tabulacidén con los nombres de las sustancias disponibles en
los archivos y los movimientos de seleccidn de las mismas.

Linea 1280 a 1590.

Rutina para sacar de los archivos 1las
propiedades de la sustancia seleccionada o para acceder a la
subrutina gque permite capturar datos para una sustancia no-
disponible en los archivos (linea 4370 en adelante).

Linea 1630.

Se piden los datos de presion final y
temperatura final. Se efectuan 1los primeros calculos:
Presion de saturacidén (variable PV), ecuacion de una recta
(para la grafica de criterio Pr vs. Tr).

Linea 1960.

L Si queremos ver la grafica de criterio
OPrimimos una $§ y pasamos a la linea 3350.

Linea 2030,

Vamos a la subrutina que permite graficar
los puntos de Pr vs. Tr (lineas 3350 en adelante).

Linea 2060 a 2620.

Inician los cdalculos principales del
Prograca: temperatura y presién reducidas en el punto de
referencia, entropia y entalpia para los varios procesos gue
Se realizan, valores para (dH®°)°, (dH*)’, (dH’)° y (dH')’
Seégun la grafica de criterio, se calcula el factor de
Compresibilidad por medio del método numérico de Newthon-
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Raphson, si no se halla la raiz en la condicién dada, el
programa salta fuera (a la linea 3120).

Linea 2680.
Volumen final, sumatoria de propiedades
de cada etapa e impresién de resultados.

Linea 2980.

Se pregunta si deseamos hacer otros
calculos con la misma sustancia, si es asi regresamos a la
linea 1630.

Linea 3040.

cHacemos calculos con otra sustancia?,
si es asi retornamos a la linea 690.

Linea 3100.
Pasamos a la rutina final.

Linea 3120.

Subrutina de error para cuando se
efectian demasiadas iteraciones y no se encuentra la raiz en
la ecuacidén del calculos del factor de compresibilidad (2Z).

Linea 3210 y 3290.
Subrutina para continuar (ver apéndices).

Linea 3350 a 3960.

Subrutina para imprimir la grafica de
criterio y los puntos de Tr vs Pr, asi como una pantalla de
explicacién de la misma (linea 4170), (consultar apéndices).

Linea 4050.

Subrutina para evaluacién de entalpia y
entropia, se repite en dos etapas del proceso.

Linea 4170.
Subrutina de impresién de la pantalla de ayuda.

Linea 4370 a 4720.

Subrutina para el caso de que alguna sustancia
No se encuentre el la tabla del programa, se piden todas las

Propiedades indispensables para el funcionamiento del
Programa.

Linea 4780.
Subrutina para hacer recuadros (ver apéndices).

Linea 4950 a 5550.
Subrutina de captura de caracteres numéricos.

Linea 5580 a 5880.

. Rutina para cuando los valores para (dH®)°,
(dH°) 7, (aH’) - Y (dH’)’ segiun 1la grafica de criterio
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necesitan obtenerse de 1las Fig. F2.2.3 a F2.2.6 ¥y
alimentarse al programa.

Linea 5960.

Subrutina para proteccién contra errores
comines en la captura de valores numéricos.

Linea 6070.
Rutina final.

Linea 6100 a 6420.

Subrutina de captura de caracteres numéricos
o alfanuméricos de una longitud dada.



2.5 EJEMPLOS DEL FUNCIONAMIENTO DEL PROGRAMA:

Ejemplo 2.1:

Calcular V, U, H, 8§, G, y A, para el 1-Buteno en fase

vapor a 600 K y 35 atm, si H ¥y S se toman como cerc para el

liquido saturado a 273 K.

Resultados del programa:

VOLUMEN :
ENERGiA INTERNA:
ENTALPiA:
ENTROPiA:
ENERGiA LIBRE DE
ENERGiA LIBRE DE

GIBBS:
HEIMHOLTZ :

1.26805

12,908.58
13,982.062
33.3346
-6,018.2
-7,092.

cm 3/grmol

cal/grmol
cal/grmol
cal/grmol
cal/grmol
cal/grmol
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2.6 SIMULACION Y EJEMPLOS DEL FUNCIONAMIENTO DEL
PROGRAMA POR MEDIO DE LA IMPRESIASN DE CARATULAS.
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Caratula I:

Disponemos de monitor a colores (S/N):

Caratula II:

Deseas una explicacidén inicial (S/N):
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caratula III:

TERMODINAMICA IIX

Los cdlculos realizados por este programa estan
basados en Correlaciones Generalizadas de Propiedades
Termodindmicas de los Gases:

El programa hace los siguientes cdalculos :

Volumen de gas a la presidén y temperatura dadas.
Variacién de entalpia y de entropia.

Los cambios en la eneria interna.

La variacién en la energia libre de Gibbs y en
la energia libre de Helmholtz,

Como datos se usan las condiciones criticas de cada
gas. Dichas condiciones son constantes para un gas en
particular y estan archivadas en el disco junto con los

programas, el archivo de datos criticos tiene el nombre de
PROPTERM. DAT.

Oprime C para continuar ...

Caratula IV:

Ademas necesitamos datos sobre la capacidad
calorifica del gas en funcidén de la temperatura. Las
constantes para ecuaciones de las formas:

+ BT + € T~2 ... para gases org.
+ B P - g T2 ... para gases inorg.

donde a,b,c,”,B y " son constantes para un gas.
Y T se da en grados absolutos (K).

estan archivadas también en el disco.

Otro datos es la temperatura normal de ebullicién (a 1
atm y a 273.15 K), y ya estan archivados también.

Después de esta explicacién aparece una pantalla que

te muestra una tabla con los 47 gases para los cuales hay
datos almacenados, la

Oprime C para continuar ...



Caratula V:

opcién #48, que dice YOTROS", es para cuando se hacen
calculos para gases no mencionados en la tabla, en este caso
tu tendras que buscar estos datos y accesarlos al programa.

Usando las flechas posicidnate en el nombre del gas de
tu problema y ahi presiona RETURN (¢ ENTER).

Siguiendo el curso del programa, mas adelante se te
pide alimentes la temperatura y la presién, hecho esto solo
deberas contestar unas cuantas preguntas Yy esperar
pacientemente a que se te proporcione el resultado.

Si deseas explicaciones amplias sobre el tema, busgue
informacién adicional en: Chavez Gdémez, F. y Ledn Linares,
R.: SEGUNDO CURSO DE TERMODINAMICA POR COMPUTADORA, TRABAJO
RECEPCIONAL., Facultad de Ciencias Quimicas, UASLP, 1988.

Oprime C para continuar ...

Caratula VI.

Presiona la tecla que se te indica !.

58

Usa las flecha para recorrer los nombres de las sustancias

Acetileno
Acetona
Ac.Cinahidrico

Diox.de Azufre
Diéx.de cCcarbono
Disulf. de carbono

Neodn
Nitrégeno
n-0ctano

Ac.Clorhidrico Etano Ox.Nitrico
Ac. Sulfhidrico Etanol Ox.Nitroso
Agua. Etileno Oxigeno
Amoniaco. Fredén-11 iso-Pentano
Argdn Freén-113 neo-Pentano
Benceno Helio 4 n-Pentano
Bromo n-Heptano i1-Penteno
iso-Butano n-Hexano Propano
n-Butano Hidrdégeno Propileno
1,3-Butadieno Kryptoén Tridé.de Azufre
l-Buteno Metano Tolueno
Ciclohexano Metanol Xendn

Cloro Monox.de Carbono O TROS

Presione

RETURN para seleccionar una sustancia.
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Caratula VII:

1- Buteno

Temperatura Critica: 419.6 °K
Temp. Normal de Ebull.: 268.,7 °K
Presioén Critica: 39.7 atm.
Factor acéntrico: 0.187

——

Cp = 3.909 + 0.62489 T - 1.961E05 Ee2

— T ey

Oprime C para continuar ...

Caratula VIII:

ESTADO DE REFERENCIA:A la temperatura de
273 K, H=0 y S=0 para liquido saturado.

A

f

Dame la presidén final (atm): « 35»
Dame la temperatura final (°K): « €00»
P de saturacién (ref.) = 1.174961 atm.

Deseuas ver el punto final en la grafica
de P red. vs T red. (S/N)?:




Caratula IX:

Explicacién de la Grafica

La gama de presidn y temperatura reducidas dentro
de las cuales pueden emplearse con seguridad esta
correlacién se representa por el &area gque queda por encima
de la linea. Para Tr<4 no parece haber restriccidén fija a 1la
presién pero siempre que el volumen reducido sea Vr<2. Para
Tr mas bajas la gama de P admisible se reduce al disminuir
la temperatura. No obstante se llega a un punto donde Trx0.9
donde P estéd 1limitada por la P de saturacién. En
consecuencia la porcioén punteada de la figura representa la
curva de saturacidn.

La simplicidad relativa de la correlacién usada
dice mucho en su favor ya que la gama de P y T dentro de las
cuales se puede usar abarca la mayoria de los procesos
quimicos. Alcanza su mayor exactitud para gases no—polares Y
los es menos para moléculas muy polares o de asociaciodn.

En el caso de las gama de condiciones que gquedan
debajo de 1la linea se recomienda usar 1la correlacion
propuesta por Pitzer para el factor de compresibilidad 2z:
(2 = 2° + Z’*W) donde Z° y Z’ son funciones complejas de Tr
Yy Pr, W es el factor aceéntrico. 2Z2° y 2’ estan basadas en
datos experimentales y expresadas como funcién de Tr y Pr;

aparecen ilustradas en la literatura apropiada sobre
TERMODINaMICA.

Oprime C para continuar ...

Caratula X:
RESULTADOS

| 1-Buteno

L
Entalpia: 13982.61 cal/grmol
Entropia: 33.33466 cal/grmol°K
Volumen: 1.268045 lts/grmol
Energia de Gibbs: -6018.181 cal/grmol
Energia de Helmh.: -7092.215 cal/grmol
Energia Interna: 12908.58 cal/grmol

[
Otros calculos con la misma sustancia: N
Con otra sustancia (S/N): N
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2.7 NOMENCLATURA.

A
a,b,c

B
Bn'BI
Cp’
G

i,j.k
Pr
Pref
Pt

R
Thb

Tr
Trn
Tref
Tf

U

w

Z
z",2’

&, B,

Energia Libre de Helmholtz.
Constantes en la correlacién para la
capacidad calorifica en funcién de T.
Segundo coeficiente wvirial.
Constantes en la ecuacidén para evaluar B.
Capacidad calorifica.

Energia libre de Gibbs.

Componentes en una mezcla gaseosa.
Presioén reducida.

Presion de referencia.

Presién final.

Constante de los gases.

Temperatura de ebullicidn en condiciones
normales de temperatura y presién.
Temperatura reducida.

Temperatura reducida en Tb.
Temperatura de referencia.
Temperatura final.

Energia interna.

Factor acéntrico de Pitzer.

Factor de compresibilidad.

Constantes de la ecuacidén de Pitzer
para evaluar Z.

Constantes en la correlacidén para la
capacidad calorifica en funcién de T.

El subindice o 9enota propiedad tipo.
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3.1 OBJETIVO:

Calcular el volumen de una mezcla de n
componentes gaseosos en condiciones reales,
asi como su coeficiente de fugacidad de
mezcla y los coeficientes individuales de
cada componente en la mezcla.

3.2 FUNDAMENTOS TEORICOS:

MEZCLAS DE GASES:

Debide al buen conocimiento de las ecuaciones de estado
para gases, las mezclas de éstos generalmente son tratadas
en forma muy diferente a las mezclas liquidas. Para gases,
la disponibilidad de las ecuaciones de estado hace innesario
tratar con funciones de exceso, ya gque las propiedades de
interés de la solucién pueden calcularse directamente.

La informacidén adicional necesaria para aplicar una
ecuacién de estado para mezclas de gases, ademas de la que
se requiere para gases puros, es la dependencia de las
constantes de la ecuacién respecto a la composicién. Esta
dependencia surge fundamentalmente debido a la diferencia
entre los campos de fuerza de distintas moléculas. Para 1la
mayoria de la ecuaciones no existe una teoria exacta que
describa esta dependencia respecto a 1la composicién y se
debe confiar en las "reglas de mezclado", esencialmente
empiricas, para proporcionar relaciones aproximadas. La
excepcién la constituye la ecuacion virial, para la cual 1la
dependencia exacta respecto a la composicién se obtiene
mediante la mecanica estadistica. Esto hace preferente a
la ecuacién virial entre las ecuaciones de estado cuando es
aplicable. Por otro 1lado, 1la dependencia respecto a la
temperatura de los coeficientes viriales no la suministra la
teoria y deben emplearse entonces las ecuaciones empiricas.

El segundo coeficiente virial de una mezcla gaseosa

esta relacionado con 1la composicién por medio de 1la
ecuacioén:

B=¥Z(yi yi Bij) (E3.1)
J

donde ‘y’ se emplea para representar la fraccién mol en
una mezcla de gases. Los indices "’i’ vy ’j’ identifican
componentes y ambos representan a todos los componentes de
2 mezcla. El coeficiente ’Bij’ caracteriza una interaccién
bimolecular entre 1la molécula *i’ Yy una molécula ‘j’; por
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tanto Bij = Bji. La suma representa también el total de las
interacciones bimoleculares posibles. Para wuna mezcla
binaria, i=1,2 y 3j=1,2, y la expansién de la ecuacién (E3.1)
se escribe:

B=yl yl Bl1l + y1 y2 B1l2 + y2 yl B21 + Y2 y2 B22
6
B =yl1® B1l + 2 yl1 y2 B12 + y2° B22 (E3.2)

Aparecen dos tipos de coeficientes viriales: Bi1l Y B22 para
los cuales los subindices sucesivos son los mismos y Bi2
para el cual los dos subindices son diferentes. E1 primer
tipo representa el coeficiente virial para un componente
puro, Yy el segundo es una propiedad de mezcla Y se conoce
como coeficiente cruzado. BAmbos son funciones de 1la
temperatura solamente.

El tercer coeficiente virial es:

c =[:£:§:(yi Y3 vk Cijk) (E3.3)
i3

donde las C tienen otra vez los mismos subindices, sin que

el orden tenga importancia. Para una mezcla binaria, 1la
ecuacion (E3.3) se convierte en:

C = yl"3 €111 + 3 y1® y2 €112 + 3 y1 y2° C122 + y2~3 C222
(E3.4)

Clll y C222 son los terceros coeficientes viriales para los
componentes puros 1 y 2, respectivamente, en tanto gue Cli2
¥ Cl22 son los coeficientes cruzados. Existen pocos datos
disponibles pPara los terceros coeficientes viriales de
materiales puros y se conoce aln menos acerca de 1los
terceros coeficientes cruzados.

., ., La correlacién de Pitzer para el segundo coeficiente
Virial la ha ampliado Prausnitz para mezclas, quien
generalizé la ecuacién (E2.13) en la siguiente forma:

. RTcij
Bij = (B° + wij B’) (E3.5)
Pcij

donde B° Y B’ son las mismas funciones de Tr como aparecen
en las ecuaciones (E2.19) y (E2.21). Las reglas de mezclas

Propuestas por Prausnitz para el calculo de wij, Tcij y Pcij
son:

L wi + w 3
Wl:] =

(E3.6)
o



Tcij = (Tci Tcj)~1/2 (E3.7)

Y Zcij R Tci)

Pcij = — (E3.8)
Vecij

donde:

Zci + Zcj

zcij = (E3.9)
2
Y
Vci”rl/3 + Vejrl/3 .3
veij =[ ] (E3.10)

2

cuando i=j, todas estas ecuaciones se reducen a las de los
componentes puros. Si i<>j, estas ecuaciones definen
seudoparametros que no tienen significado fisico. La
temperatura y la presioén reducidas se calculan para cada par
ij por la relaciones T/Tcij y P/Pcij.

La diferenciacién de las ecuaciones (E3.1) Y (E3.5)
respecto a la temperatura a composicidn constante
proporciona las relaciocnes:

dB dBij
— =23 yi v3 ) (E3.11)
aT i 3 aT
Y
dBij R Tcij dB°® dB’

= [———-+ wij ] (E3.12)
daT Pcij dTr dTr

las derivadas dB°/dTr y dB’/dTr se obtienen como funciones
de la temperautura reducida por medio de las ecuaciones
(E2.20) y (E2.22).

Los valores de Bij, calculados a partir de la ecuacidén
(E3.5) se sustituyen en la ecuacién (E3.1) y de esta forma
Se tiene un valor de B para la mezcla. Los valores de
dBij/dT de la ecuacidén (E3.12) junto con la ecuacién (E3.11)
Proporcionan el valor de dB/dT para la mezcla. El factor de
Compresibilidad y las funciones residuales para la mezcla se
Calculan por las ecuaciones:

BP
Z = 1 4 —

(E2.9)
RT
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ds* P dB
P (E2.12)
R R aT
dH’ P dB B
= = = =) (E2.11)
RT R daT T
B P
RT
COEFICIENTES DE FUGACIDAD:

Ademas, para deducir el coeficiente de fugacidad a
partir del segundo coeficiente virial procedemos de 1la
siguiente manera.

Para n moles de una mezcla gaseosa:
nBP
nZ - n = (E3.14)
RT
la diferenciacion respecto a n, T, P, y n2 constantes,
suministra la propiedad parcial Z1:
_ §(nz) - P §(nB)
- | g S I
énl T,P,n2 RT e(nl)- T,P,n2

Con estas expresiones para Z1l, la ecuaciodén se convierte en:
A P _ ap
ln @i = I (21 — A) ~—— (T ¥y x constantes)
0 P
Se convierte en:
~ P P . §(nB dP 1 P, §(nB)
ln®1=J [ _=_“——] ap
o RT snl1! T,P,n2 P RT d0L &ni T,P,n2

como la interacidn es respecto a P,

constante,

" P
In @1 =

——

RT

a una T y composicidn

[5(HB)

S(nl)] T,P,n2



el segundo coeficiente virial se obtiene de 1la ecuacién
(E3.2) gque puede escribirse:

B =yl (1-y2) Bil + 2 yl y2 B12 + y2 (1-yl) B22

=yl B1l - yl y2 Bll + 2 yl y2 Bl2 + y2 B22 - yl y2 B22

6

B =yl Bl1l + y2 B22 4yl y2 §12 (E3.15)
donde:

§12 = 2 B12 - B1ll - B22 (E3.16)

Ya que yi = ni/n,
nl n2
nB =nl B11l] + n2 B22 + —— §12
n

La diferenciacidén resulta:

1 nl

(nB)
[ ] = B1l1l + [—- —] n2 Si2
nl T,P,n2 n n*
nl n2
= Bl1l + [1 - —] — 8§12 = B1l + (1-yl1) y2 §112
n n
= Bll + y2% S12
Por tanto,
Fa P 2
lIn 1 = — (B1ll + y2° &§12) (E3.17A)
RT
Y de manera similar:
~ P
In ¢2 =—— (B22 + y1? $12) (E3.17B)
RT

esta ecuacién puede generalizarse para aplicarla a cualquier

Componente de una mezcla de multicomponente en fase gas. El
resultado es:

~ P

1
In @i = — { Bii + -—):zj{ yi vk (2 §3i - s3K) ) (E3.18)
RT 2 3K

68



donde

Y
§ijk = 2 Bjk - Bjj - Bkk

El indice ‘i’ identifica a un componente particular; ‘3’ y
k’ denotan un componente general y tienen todos los valores
incluyendo ‘i’. Debe hacerse notar que £ii =8§3j3j = §kk = 0,
y 83k = §Kkj.

Este procedimiento para mezclas consiste en cierto
numero de etapas, pero ninguna de ellas es complicada. Para
establecer la aplicabilidad de la correlacién como se indica
en la figura (F2.2.1), se necesitan los valores de Tr y Pr
para la mezcla. Como los valores de las propiedades critics
reales para mezclas, Tc y Pc, son poco conocidos, se emplean
los parametros seudocriticos Tpc y Ppc. Se han propuesto
varias reglas empiricas para la generacién de estos
pardmetros a partir de las constantes criticas de 1los
componentes. Las mas simples son probablemente como
cualquler otra y se definen por

Tpc = Y (yi Tci) y Ppc = Y (yi Pci) (E3.19)

de estas relaciones se calculan los parametros
seudorreducidos:

Tpr = T/TpcC Y Ppr = P/Ppc (E3.20)

Otras ecuaciones de estado pueden también utilizarse

para mezclas; por ejemplo, el caso de la ecuacidén de
Redlich-Kwong,

RT a
P = —

V-b TA(1/2) V (V+b)

(E3.21)

las reglas empiricas de mezclado due han encontrado gran
aceptacidén son:

b =)_:(yi bi) (E3.22)
1l

L

=2 2" (vi yi aij) (E3.23)
i3

Las bi son las constantes para los componentes puros. no hay
Coeficientes ' cruzados. Las aij implican 1las 'a' de 1los
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componeries puros(subindices iguales) y 1los coeficientes
cruzados (subindices diferentes). Todas se conocen como

verdaderas constantes, pero no tienen significade fisico.
Las 'bi’ se obtienen mediante la relacién:

0.086 R Tci

bi = (E3.24)
Pci

y las 'a por

0.4278 R? Tcij~2.5

aij = (E3.25)
Pcij

donde las ecuaciones (E3.7) a (E3.10) se emplean para
calcular Tcij y las Pcij. Una vez gue se determinan las ‘a' y
las'b para las mezcla, por las ecuaciones (E3.22) a (E3.25),
las diversas cantidades adimensionales de interés para gases
se calculan mediante las ecuaciones siguientes:

1 a h

% = - [ ] (E3.26A4)

1 -h b R T~(3/2) 1+ h
donde

b b P
h=—-= —F (E3.26B)

v ZRT

a
ln ¢ = (2-1) - 1n(Z-Zh) - [ ] 1n (1+h) (E3.27)
b R T~(3/2)

dH”’ 3a
- [ ] In (1+h) + (1-2) (E3.28)
RT 2bRT (3/2)
as’ a
e [ ] 1n (1+h) - 1n(Z-2h) (E3.29)
R 2bRT* (3/2)
. % bi a bi 2 (ykaik).
n@ =—(2-1)-1n(Z-Zh) + [-—-—-——k ——————iiln(1+h)
b bRT~ (3/2) b b a

(E3.30)

donde el indice k se utiliza para todos los componentes. El
factor acéntrico no forma parte de las ecuaciones. Solo cabe
€sperar que proporcionen resultados aproximados.
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No se conoce realmente un método adecuado para la
extension general de la correlaciones de Pitzer basadas en
la ecuacién (E2.23) para mezclas; sin embargo, 2 calculado
por

Z2 =2+ wZ’ (E2.23)

depende de Tr, Pr y w. Pueden obtenerse resultados para
mezclas, validos para una aproximacién razonable, por medio
de seudoparametros en vez de Tr, Pr y w. La ecuacién
(E2.23), Jjunto con las figuras (F2.2.2A7A) y (F2.2.2B), pueden
emplearse para proporcionar valores de Z para mezclas si Tr
se reemplaza por Tpr y Pr es reemplazada por Ppr de acuerdo
con las ecuaciones (E3.19) y (E3.20) y si w se evalua como

W =Z (yi wi)

Asimismo, los valores de dH'/RT-y dS’/R para mezclas se
pueden obtener de las ecuaciones (E2.24) y (E2.25) junto con

las figuras (F2.2.3) a (F2.2.6) y los valores de @ provienen
de la ecuacién:

@ = (@°) (@) w (E3.31)
y de las figuras (F3.2.1) y (F3.2.2).
3.3 EXPLICACION DEL PROGRAMA:
3.3.1 Diagrama de flujo simplificado.
Ver figura (F3.3.1)
3.3.2 Ecuaciones y Métodos utilizados.
Después de conocer todos los valores necesarios de

cada uno de los gases de la mezcla problema y las

condiciones de operacién (T y P), se evaltan las siguientes
propiedades:

Propiedad Ecuacion usada:
Wc(ij) E3.6
Tc(ij) E3.7
zZc(ij) E3.9
Ve(ij) E3.10
Pc(ij) E3.8
Tr(ij) T/Tc(i3)
Pr(ij) P(Pc(ij)
B° E2.1¢@

B’ E2.21
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dB°
dTr

dB’

aTr
Bij

dBij

aT

YiYj Bij

dBij
YivJ

dT

dB

dT

Cuando el programa sale del ciclo
de la mezcla, calcula lo siguiente :

2 de la mezcla:

dH’

RT

as’

RT
ln e

ln ei
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E2.22

E3.5

E3.12

YiYj E3.5

E3.1

Yivyj E3.12

E3.11

para los n gases

E2.9

E2.11

E2.12

E3.13
E3.18

ZRT/P



3.3.3 Resultados.

Para obtener los valores de los coeficientes
fugacidad de mezcla e individuales, solo se obtiene
antilogaritmo de 1n © y de 1n €i.

Los resultados dados por el programa son:

V = Volumen de la mezcla.
@ = Coeficiente de fugacidad de mezcla.
@i = Coeficiente individual de fugacidad

en la mezcla gaseosa.

de
el
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3.4 Explicacidén del Programa a través del listado.
3.4.1 Diagrama de Flujo General.

Ver figura (F3.4.1).
3.4.2 Listado del Programa.

10 CLEAR
ON ERROR GOTO 6060
KEY OFF:S5CREEN O
COIOR 2,0
CLS:CA=2:CN=0
F

bl

Cadlculo del Volumen, Coeficientes de Fugacidad
Trabajo Recepcional/Termodinamica II
Chavez Gémez Federico/Ledn Linares Rubén

—— e S T D S SR P e e G D I S g W i S SR S S S e S S e . S G S e S G SER S e S S G AR S e m—

™ W N

- % 0w

Sustancias disponibles en el archivo.

r

DIM P$(60),0G% (100) ,M(255),R(255)

RR$=STRINGS$(80," ") :RP$=STRINGS(12," ")
P$(1)="Acetileno™:P$(2)="Acetona":P$(3)="Acetonitrilo"®
PS(4)="pc.Acético":PS$(5)="Ac.Cianhidrico"
P$(6)=mac.Clorhidrico":P$(7)="Ac.Sulfhidrico"
P$(8)=wagua™:P$(9)="Amoniaco":P$(10)="Argdn"
P$(1l1)="Benceno":P$(12)="Bromo":P$(13)="iso-Butano"
P$(14)=vn-Butano":p$(15)="1,3-Butadieno”
P$(16)=r1-Buteno":p$(17)="ciclchexano"
P$(18)=rCloro":P$(19)="Clorobenceno":P$ (20)="Cloroformo"
P$(21)=vClor.de Metilo":Pp$(22)="Didx.de Azufre"
P$(23)=vDidx.de Carbono":p$(24)="Disulf.de Carbono"
P$(25)=vEtano™:P$(26)="Etano™:P$(27)="Eter Dietilico"
P$(28)=rEtileno":P$(29)="Fredn-11":P$ (30)="Freén-12"
P$(31)=rFreon-113":p$(32)="Helio 4":P$(33)="n-Heptano"
P$(34)=nn-Hexano":P$(35)=nHidr6geno":P$(36)=“Kryptén“
P5(37)=vMetano":P$ (38)="Metanol "

PS(39)~vMetil Etil cetonar:P$(40)="Mondx.de Carbono"
P$(41)=vwNedn":P$(42)="Nitrégeno":P$(43)="n-Octano"
P%(44)=nOx.de EtiIEno":P$(45)=“ox, Nitrico"
P$(46)="OX. NitrOSo“:P$(47)="0xigeno"

) 4 (48) =wiso-Pentano":Ps (49)="neo-prentano”
P$(50)=rn-Pentano": p$ (51)="pPropano®
P{(52)=npPropileno":ps(53)=nTetracl. de Carbono"
P$(54)=nTriox. de Azufre":p$(55)="Tolueno"
P$(56)=u}{eno'n“:P$(57)="o TROS™

']



450

490

510

550

580

620

650

670

750

780

810
820

840

CLS

WIDTH 80

HA=11:HB=13:VA=10:VB=70:G0OSUB 5200
LOCATE 12,21:PRINT"Disponemos de monitor a colores
(S/N):? ™

DD$=INKEYS$:IF DD$="" THEN 450

IF DD$=%"S" OR DD$="s" THEN
CA=14:CV=2:CN=0:CB=15:CZ=1:COLOR CA,CN:GOTO 490
IF DD$="N" OR DDS$="n" THEN
CA=7:CV=15:CN=0:CB=0:CZ=7:GOTO 490

GOTO 450

SOUND 12345,.3

LOCATE 12,21:PRINT"Deseas una explicacion inicial
(S/N):? =

DD$=INKEYS$:IF DDS$="" THEN 510

IF DD$="S" OR DD$="s" THEN 550

IF DD$="N" OR DD$="n" THEN 670

GOTO 510

CLS:COLOR CA,CN:K=1

OPEN "MEZCLAS.EXP" AS #3 LEN=70

FIELD #3, 70 AS EXPLICACIONS
K=K+1:V=V+1:GET #3,K:IF EOF(3) THEN 650
LOCATE V,5:PRINT EXPLICACIONS

IF V>17 THEN 620

GOTO 580

V=0:GOSUB 3700

CLS

GOTO 580

K=0:GOSUB 3700

CLOSE #3

r

CLsS

HA=8:HB=16:VA=10:VB=70:GOSUB 5200

COLOR CA,CN

IOCATE 10,14:PRINT "No. de componentes de tu mezcla
Problema?: »

LOCATE 12,14:PRINT "Temperatura de Operacidén (°K)?: "
LOCATE 14,14:PRINT "Presidn de Operacidén (Atm)?: *
¥=10:X=58:CAR=3:GOSUR 5370:N=INT(F)

IF N<1 OR N>9 THEN 810

GOTO 840

LOCATE 10,14:PRINT * Sélo para (1-9) componentes
I";RPS

EES=INKEYS:IF EE$="" THEN 820

GOTO 750

¥Y=12:CAR=8:GOSUB 5370:T=F

75



870

920

76

Y=14:GOSUB 5370:P=F

LOCATE 22,15:PRINT RP$;"Estan correctos (S/N): " .RPS
SNS=INPUTS (1)

IF SNS="sS" OR SNS$="s" THEN 920

IF SNS="N" OR SN$="n" THEN 780

GOTO 870

r

DIM TW(N) ,PW(N),VW(N) ,WW(N),ZW(N),TC(N,N),PC(N,N)

DIM VC(N,N),ZC(N,N),WC(N,N)

DIM TZ(N,N),PZ(N,N),B(N,N),BO(N,N),D1(N,N),D2(N,N)

DIM D3 (N,N),D4 (N,N),O(N)

DIM NOMBRES (N),FC(N),Y (N),DL(N,N),LO(N),PP(N,N),PT(N,N)
OPEN "MEZCLAS.DAT" AS #1 LEN=40

FIELD #1, 15 AS NOMBRES, 5 AS TCS$, 5 AS PC$,5 AS vC$,5
AS ZC$,5 AS WC$S

r

1020 CLS

COLOR 15,CV

LOCATE 1,30:PRINT"RETURN para seleccionar"
LOCATE 2,22:PRINT TAB(24) ;CHRS (24) ;TAB(35) ;CHRS (25) ;
PRINT TAB(46) :CHRS (26) ; TAB(57) ; CHR$(27) ;" "
COIOR CA,CN

VT=3

FOR K=1 TO 19

VT=VT+1:HT=2:LOCATE VT,HT:PRINT P$(K)

NEXT

HT=29:VT=3

FOR K=20 TO 38

VI=VT+1:LOCATE VT,HT:PRINT PS5 (K)

NEXT

HT=57:VT=3

FOR K=39 TC 57

VT=VT+1:LOCATE VT,HT:PRINT P$ (K)

NEXT

K=1:VT=4 :HT=2

1210 COLOR 31,CV

LOCATE VT,HT:PRINT P3(K)
COLOR CA,CN

1240 LOCATE VT ,HT
1250 EE$=INKEYS$:IF EE$="" THEN 1250

IF EE$=CHRS (0)+CHRS$ (72) THEN 1320
IF EES$=CHRS (0)+CHRS (80) THEN 1400
IF EES$=CHRS$ (0)+CHRS$ (77) THEN 1480
IF EE$=CHRS$(0)+CHRS(75) THEN 1550
IF EE$=CHR$(13) THEN 1630

GOTO 1240

1320

! Rutina para SUBIR

’

LOCATE VT,HT:PRINT P$(K)



1400

1480

1550

1630

K=K-1:IF K=0 THEN K=57:VT=22:HT=57:GOTO 1210
IF K=19 THEN VT=22:HT=2:GOTO 1210

IF K=38 THEN VT=22:HT=29:GOTO 1210
vIr=vT-1:GOTO 1210

r

’ Rutina para BAJAR

[

LOCATE VT,HT:PRINT PS(K)

K=K+1:1IF K=58 THEN K=1:VT=4:HT=2:GOTO 1210
IF K=20 THEN VT=4:HT=29:GOTO 1210

IF K=39 THEN VT=4:HT=57:GOTO 1210
VI=VvT+1l:GOTO 1210

’

* Rutina para el LADO DERECHO

r

LOCATE VT,HT:PRINT PS$ (K)

K=K+19:IF K>57 THEN PRINT CHR$(7) :K=K-19:GOTO 1210
IF HT=2 THEN HT=29:GOTO 1210

IF HT=29 THEN HT=57:GOTO 1210

r

’ Rutina para el LADO IZQUIERDO

r

LOCATE VT,HT:PRINT P$(K)

K=K-19:IF K<1 THEN PRINT CHR$(7) :K=K+19:GOTO 1210
IF HT=57 THEN HT=29:GOTO 1210

IF HT=29 THEN HT=2:GOTO 1210

’

IF K=57 THEN GOSUB 4400 ’ SUST. QUE NO ESTA ARCHIVADA
7

’

I=I+1

GET #1,K

TW (I)=CVS (TCS$) :PW(I)=CVS (PCS$)

VW (I)=CVS(VC$) $ZW(I)=CVS (ZCS)

WW (I)=CVS (WC$) : NOMBRES (I ) =NOMBRES
CLS

HA=2:HB=4:VA=10:VB=17:GOSUB 5200
HA=5:HB=7:VB=70:GOSUB 5200

LOCATE 3,11:PRINT "No. “;I

COLOR 15,CV

LOCATE 6,32:PRINT NOMBRES (I)
COLOR CA,CN

HA=8 :HB=16:GOSUB 5200

COLOR 15,CV

FOR J=9 TO 15

LOCATE J,12:PRINT STRINGS(57," ")

NEXT J
LOCATE 10,15:PRINT"Temperatura Critica: ";TW(I):;™ °K©
LOCATE 11,15:PRINT"Presidn Critica: ";PW(I):" Atnm"

LOCATE 12,15:PRINT"Volumen Critico:";VW(I);"cm~3/grmol"
LOCATE 13,15:PRINT"Factor de Compresib. (2): ";zZw(I)

77



LOCATE 14,15:PRINT"Factor Acéntrico (w): "iWW(I)
COLOR CA,CN
HA=17:HB=19:GOSUB 5200
1930 LOCATE 18,15:PRINT"Fraccién del componente en 1la
mezcla?:"
¥Y=18:X=55:CAR=5:GOSUB 5370:FC(I)=F
GOSUB 4640
1960 IF I=N THEN 1980
GOTO 1020
1980 CLOSE #1
7

r ;Ahora si, ... COMENZAMOS!

2040 R=82.05 ‘#*%%x%x*x* CM~3.ATM/GRMOL. ‘K
GOSUB 4960
FOR I=1 TO N
FOR J=1 TO N
WC(I,J)=((WW(I)+WW(J))/2)
TC(I,J)=SQR(TW (I)*TW(J))
ZC(I,J)=((ZW(I)+z2W(T))/2)
VC(I,J)=((VW(I)"~(1/3)+VW(T)~(1/3))/2)~3
PC(I,J)=2C(I,J)*R*TC(I,J)/VC(I,J)
TZ (I,J)=T/TC(I,J)
PZ(I1,J3)=P/PC(I,J)
BO(I,J)=.083-.422/TZ(I,J)*1.6
D4 (I,J)=.139-.172/T2(I,J)" 4.2
D3(I1,J)=.675/T2(1,J)~2.6
D2(I,J)=.722/TZ(I,J) 5.2

B(I,J)=R*TC(I,J)/PC(I,J)*(BO(I,J)+WC(I,J)*D4(I,J))
D1(I,J)=R/PC(I,J)*(D3(I,J)+WC(I,J)*02(I,J))
X=FC(I)*FC(J)*B(I,J)

B=B+X

D7=FC(I)*FC(J)*D1(I,J)

DB=DB+D7

NEXT J

NEXT I

éVemos la GRAFICA DE GAMAS DE USO?

’

CLS
WIDTH 40
LOCATE 11,12:PRINT "Deseas ver la grafica donde se
indica la"
%OCATE 12,12 :PRINT "confiabilidad de los resultados
S/N): n
2350 SN$=INKEY$:IF SN$="" THEN 2350
IF SN$="S" OR SN$="s" THEN GOSUB 3810

IF SN$="N" OR SNS$="n" THEN 2390

GOTO 2350
2390

:

Impresién de la primer TABLA DE DATOS



GOSUB 4860

vV=4

FOR I=1 TO N

FOR J=I TO N

vV=VV+1

LOCATE ,1:PRINT I;:;J;

LOCATE ,14:PRINT USING "####.%#";TC(I,J);
LOCATE ,29:PRINT USING "##4#.4";PC(I,J):

LOCATE ,44:PRINT USING "###4.#4#";VC(I,J);
LOCATE ,59:PRINT USING “§#.###";2C(I,J);

LOCATE ,74:PRINT USING "#.##4";WC(I,J)

IF VV>18 THEN GOSUB 3700 :CLS:GOSUB 4860:VV=4
NEXT J

NEXT I:I=0

PRINT

LOCATE ,15:PRINT "Son todos los valores de esta TABLA.™
GOSUB 3700

CLS

r

/ Impresidén de la segunda TABLA DE DATOS

’

GOSUB 4910

vv=4

FOR I=1 TO N

FOR J=I TO N

VV=VV+1

IOCATE ,1:PRINT I;J:

LOCATE ,11:PRINT USING "§##.###";BO(I,J):
LOCATE ,22:PRINT USING "“##.##4";D4a(I,J);
LOCATE ,33:PRINT USING "##.###":D3(I,J);
LOCATE ,46:PRINT USING "##.####";D2(1,J);
LOCATE ,59:PRINT USING “####.44";B(I1,J);
LOCATE ,71:PRINT USING "##.####":D1(I,J)

IF VV>18 THEN GOSUB 3700:CLS:GOSUB 4910:VV=4
NEXT J

NEXT I:I=0

PRINT

LOCATE ,15:PRINT"Son todos los valores de esta TABLA."
GOSUB 3700

GOSUB 4960

’

! Calculos Principales.

r

Z=14B*P/ (R*T)

D5=P/R* (DB-B/T)

D6=P/R*DB

1.O=2-1

FOR I=1 TO N

FOR J=1 TO N

FOR K=1 TO N
DL(J,I)=2%B(J,I)~-B(J,J)-B(I,I)
DL(J,K)=2*B(J,K)-B(J,J)-B(K,K)
M=FC(J) *FC(K) * (2*DL(J, I)=-DL(J,K))



Y(I)=Y(I)+M

NEXT K

NEXT J

LO(I)=P/(R*T)* (B(I,I)+.5*Y (1))
NEXT I

VOL=Z*R*T/P
D8=D5*R*T
D9=D6*R

0=EXP (LO)

FOR I=1 TO N
O(I)=EXP(LO(I))
NEXT I
D8=D8/41.293407#
D9=D9/41.293407#
’

’ Impresion de los RESULTADOS

I

CLS
HA=1:HB=3:VA=10:VB=70:GOSUB 5200
HA=4 : HB=N+12 :GOSUB 5200

COLOR 15,CV

LOCATE 2,31:PRINT"~ RESULTADOS ~"
COLOR CA,CN

COLOR 15,CV

FOR J=5 TO N+11

LOCATE J,12:PRINT STRINGS(57," ")

NEXT J

LOCATE 7,18:PRINT "Volumen de mezcla: ";voL;"
cm*3/grmol™

LOCATE 9,27 :PRINT"COEFICIENTES DE FUGACIDAD"

LOCATE ,18:PRINT CHRS$ (232) :" de mezcla: "0

FOR I=1 TO N
LOCATE ,18:PRINT CHR$(237);" del ";NOMBRES$(I);:" en 1la

mezcla: ";0(I)
IF N>15 THEN GOSUB 3700
NEXT I

COLOR Ca,CN
¢

GOSUB 3700
1 4

!

CLsS
HA=7:HB=18:VA=10:VB=70:GOSUB 5200
COLOR 15,CV
FOR J=8 TO 17
LOCATE J,12: PRINT STRINGS (57," "} :NEXT J:COLOR CA,CN
LOCATE 9,14:PRINT "Deseas cambiar la T o la P"
3440 LOCATE 10,14 :PRINT "de operacién (S/N): "
S$=INPUTS (1)
IF S$="S" OR S$="s" THEN XX=XX+1:GOTO 3560



3490

3560

3680

3700

3710

3740

3770

3800
3810

81

IF S$="N" OR S$$="n" THEN 3490

GOTO 3440

LOCATE 12,14:INPUT "Calculos para otra mezcla: ";SN$
IF SN$="S" OR SNS$="s" THEN 10

IF SNS$="N" OR SNS$="n" THEN 3680

GOTO 3490

r

’ Nueva P ¥y T de operacidn.

r

LOCATE 14,14:PRINT "Nueva temperatura (°K) de op’n?: "
¥Y=14:X=55:CAR=8:GOSUB 5370:T=F

LOCATE 16,14:PRINT "Nueva Presién (Atm) de op’n?: %
Y=16:X=55:GOSUB 5370:P=F

FOR I=1 TO N

Y(I)=0

NEXT I

B=0

DB=0

HH=0

GOTO 2040

’

GOTO 6200 B8 FIN e

r
r

¢! Subrutina para continuar.
s

LOCATE 22,15:PRINT RP$;"Oprime C para continuar...";RPS$

TTS$S=INKEYS$:IF TTS="" THEN 3740
IF TTS$="C" OR TTS$="c" THEN 3770
GOTO 3740

IF I>0 THEN SCREEN O

RETURN

[

* Grafica de criterio para gamas de uso de ec’ns.
r

CLS

SCREEN 2

LINE (34,24)-(514,144),,B
LINE (30,22)-(518,146),,B
FOR I=34 TO 514 STEP 60
LINE (I,24)-(X,144),,B
NEXT I

FOR I=1 TO 8
NH=INT(I*60/8)+3

LOCATE 20,NH:PRINT I

NEXT I

FOR J=24 TO 144 STEP 30
LINE (34,3)-(514,J)

NEXT J

LINE (34,120)-(514,24)

IF XX>0 THEN 4020

’

CIRCLE (20,180),2,1
GET (15,175)~(25,185) ,0G%



4020

41380

4230

4320

4360

4370

4400
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CIRCLE (20,180),2,0

’

FOR I=4 TO O STEP -1

U=5-1

NV=INT (U*30/8)

LOCATE NV,1:PRINT 1

NEXT I

LOCATE 1,26:PRINT"Presion Reducida"

LL$="Temp Reducida"

L=LEN (LLS)

FOR I=1 TO L

AAS=MIDS(LLS,I,1)

LOCATE I+4,70:PRINT AAS

NEXT I

LOCATE 22,20:PRINT "RETURN para gue veas los puntos.."
LOCATE 23,5:PRINT "A = Ayuda."

FOR I=1 TO N

FOR J=I TO N

RTS=INKEYS$:IF RTS$="" THEN 4190

IF RT$=CHR$(13) THEN 4230

IF RTS$="A" OR RTS$="a" THEN 5020

GOTO 4190

LOCATE 20,70:PRINT "pP(";I;", ";J;")"
PT(I,J)=INT(TZ(I,J)*30)
PP(I,J)=INT(PZ(I,J)*60+29)

PR=PP(I,J)

TR=140-PT(I,J)

1LOCATE 21,70:PRINT"Tr: ";USING "##.###%“:T2(1,J)
LOCATE 22,70:PRINT"Pr: "“;USING "##.###";PZ2(1,J)
IF TZ(I,J)<0 OR TZ{I,J)>4 OR PZ(I,J)<0 OR PZ(I,J)>8
THEN GOSUB 4360

PUT (PR,TR),O0G%

NEXT J

NEXT X

LOCATE 23,5:PRINT RP$:GOSUB 3700

RETURN 2390

LOCATE 23,19:PRINT"Este punto esta fuera de la
grafica." ;RP$

EE$=INKEY$:IF EES$="" THEN 4370

IOCATE 23,1:PRINT RR$:RETURN 4320

r

’ Sustancia que no se encuentra en el ARCHIVO

L4

CLS

HA=3:HB=5:VA=14:VB=20:G0OSUB 5200

HA=6 :HB=8:VB=70: GOSUB 5200

I=T+1

ILOCATE 4,15: PRINT "No.";I

LOCATE 7,15:PRINT "Nombre de la sustancia: "
CAR=15:Y¥=7:X=45:GOSUB 6260:NOMBRES$ (I)=F$

COLOR CA,CN

LOCATE 9,15:PRINT "Temperatura Critica (’K):? "
LOCATE 10,15:PRINT "Presidn Critica (atm):?2 "
LOCATE 11,15:PRINT "Volumen Critico (cm”~3/grmol):? "



4560
4570
4580
4590

4640

4710
4720
4730

4750
4760

4790

4860

4910

4960

5020
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IOCATE 12,15:PRINT "Factor de compresibilidad:? "
LOCATE 13,15:PRINT "Factor acéntrico (w):? %

IOCATE 18,15:PRINT "Fraccién del componente en la
mezcla?: "

CAR=6:Y¥=9:X=50:G0SUB 5370:TW(I)=F:IF F=0 THEN 4560
Y=10:X=50:GOSUB 5370:PW(I)=F:IF P=0 THEN BEEP:GOTO 4570
Y¥Y=11:X=50:GOSUB 5370:VW(I)=F:1IF F=0 THEN BEEP:GOTO 4580
¥=12:X=50:GOSUB 5370:ZW(XI)=F:IF F=0 THEN BEEP:GOTO 4590
¥Y=13:X=50:GO0SUB 5370:WW(1)}=F

Y=18:X=55:CAR=5:GOSUB 5370:FC(I)=F

GOSUB 4640

RETURN 1960

]

* Condicién de error de la fraccioén.
F 4

IF FC(I)>1 THEN 4710

SF=SF+FC (1)

IF SF>1 THEN 4730

GOTO 4790
LOCATE 22,22:PRINT CHRS(7) i"ERROR, debe ser =< 1."
DD$=INKEYS$:IF DD$="v THEN 4720 ELSE GOTO 4760

LOCATE 22,18:PRINT CHRS$(7) ;"ERROR, la suma debe ser<l."
SF=SF-FC(I)

DD$=INKEY$:IF DDS$="" THEN 4750

LOCATE 22,1:PRINT RRS

IF SF<=1 OR SF(I)<=1 THEN RETURN 1930

IF I=N THEN CLS ELSE RETURN 1980

GOSUB 3700

CLS : RETURN

r

W s s o e S i i, i s S i s ] s e
¥ SUBRUTINAS VARIAS

B i i RS i o i N s i s T s s s e S e i g . i o i i
I'd

HA=1:HB=3:VA=1:VB=80:GOSUB 5200

WIDTH 80

LOCATE 2,1:PRINT" ij";TAB(15);"Tc ij":;TAB(30);:;"Pc ij":
PRINT TAB(45):"Vc ij"“:;TAB(60);"Zc ij";TAB(75) ;"W
ij":LOCATE 5,1

RETURN

HA=1:HB=3:VA=1:VB=80:GOSUB 5200

WIDTH 80

LOCATE 2,1:PRINT"ij":;TAB(13) ;"BO";TAB(24);
“B’";TAB(33) ;"dB0/dTr";

PRINT TAB(46) ;"dB’/dTr";TAB(60);:;"Bij";TAB(71):
"dBi}/ATr":1LOCATE 5,1

RETURN

CLS

HA=11:HB=13:VA=12:VB=66:GOSUB 5200

COLOR 15,CV

LOCATE 12,17:PRINT" ESPERE UN MOMENTO . . ."
COLOR CA,CN

RETURN

[ 4



5080

5120

5200

5370

5480
5490

’ Explicacién de la GRAFICA

’

SCREEN 0:COLOR CA,0O

OPEN "mezclas.ayu" AS #3 LEN=80
FIELD #3, 80 AS EXPLICACIONS
RA=RA+1

GET #3,RA:IF EOF(3) THEN 5120
LOCATE RA+2,1:PRINT EXPLICACIONS
GOTO 5080

CLOSE #3

RA=0

GOSUB 3710

SCREEN 2

GOTO 3800

L4

/ Subrutina para hacer los marcos.

’

SCREEN 0

WIDTH 80

COLOR 2,0

LS=(VB) - (VA+1)

LOCATE HA,VA:PRINT CHRS$(218)

LOCATE HA,VB:PRINT CHRS$ (191)

LOCATE HA,VA+1:PRINT STRINGS(LS,":%)
LOCATE HB,VA:PRINT CHRS$(192)

LOCATE HB,VB:PRINT CHRS$ (217)

LOCATE HB,VA+1:PRINT STRINGS(LS,":")
COLOR CA,CN

FOR XI=HA+1 TO HB-1

LOCATE XI,VA:PRINT "."

ILOCATE XI,VA+LS+1:PRINT "."

NEXT XI

RETURN

% W oW

Acesso de -n- numeros.

r

Fg=nn

w$=n 1]

COLOR CA,CN

LOCATE Y,X:PRINT CHRS$ (174)
LOCATE Y,X+CAR+1:PRINT CHRS (175)
COLOR CB+16,CZ

LOCATE Y,X+1:PRINT "\"

COLOR CB,CZ

FOR R=1 TO CAR+1
W$=INKEYS:IF W$S="" THEN 5490
SOUND 10400, .05

FW=ASC (W$)

IF FW=26 THEN 5760

IF FW=13 THEN 5920

IF FW=8 THEN 5760

IF¥ FW=43 AND R=1 THEN 5490

IF FW=69 AND R=1] OR FW=101 AND R=1 THEN 5490

g4



5650

5720

5760

5900

5920

5970

6000

6060

IF B45=0 THEN IF FW=45 THEN B45=1:GOTO 5650
IF B43=0 THEN IF FW=43 THEN B43=1:GOTO 5650
IF B46=0 THEN IF FW=46 THEN B46=1:GOTO 5650
IF B69=0 THEN IF FW=69 OR FW=101 THEN B69=1:GOTO 5650
FOR XW=48 TO 57

IF FW=XW THEN 5650

NEXT XW

GOTO 5490

IF R>CAR THEN 5720

IF FW=8 THEN 5760

LOCATE Y,X+R:PRINT W$

IF R=CAR THEN 5720

COLOR CA+16,CN

LOCATE Y,X+R+1:PRINT ™ _®

COLOR CB,C2Z

IF FW=8 THEN 5760

IF R=1 AND FW=13 THEN RETORNO=13

F$=FS$4W$

GOTO 5900

SOUND 10500, .3

R=R-1

IF R=0 THEN R=R+1:GOTO 5490

IF R=CAR THEN NN$="" ELSE NN$=" W

COLOR CA+16,CN

LOCATE Y,X+R:PRINT " "4NN$

COLOR CB,CZ

FW=ASC (MIDS (F$,R, 1))

IF FW=43 THEN B43=0

IF FW=45 THEN B45=0

IF FW=46 THEN B46=0

IF FW=69 OR FW=101 THEN B69=0
F$=MIDS$(F$,1,R-1)

GOTO 5490

IF R>CAR THEN 5970

NEXT R

F=VAL(F$) :IF F=0 THEN 5480

FC=CAR-LEN (F$)

COLOR 2,0

LOCATE Y,X+1:PRINT STRINGS (FC," ")+F$

GOTO 6000

SOUND 10300, .3

F$=MIDS$ (F$,1,R-1)

GOTO 5490

B43=0:B45=0:B46=0:B69=0:FC=0

COLOR CA,CN

RETURN

r

'

Rutina para cuando ocurran errores.
r

CLS
COLOR 31,CV

LOCATE 10,33:PRINT " E R R O R ":SOUND 8000,1
COLOR CA,CN

IOCATE 12,20:PRINT " Ten cuidado con los datos que

85



6200

6260

6320

6400

6470

6510
6530

6540
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manejas, "

LOCATE 13,20:PRINT " probablemente estén fuera de rango
[, ]

COLOR 31,CV

LOCATE 15,25:PRINT " ... pulsa cualquier tecla ! "

COLOR CA,CN

EE$=INPUTS (1)

RESUME 10

'3

* Rutina final.

r

CLs

DEF SEG=&HB80O

BLOAD"PROTOCOL. FIN", 0

END

’

/ Subrutina para acceso de n caracteres.

’

FS="":WS="":RETORNO=0

COLOR 5,0

LOCATE Y,X:PRINT CHR$(174) :LOCATE Y, X+CAR+1
:PRINT CHRS$(175)

COLOR 31,1:LOCATE Y,X+1:PRINT "\":COLOR 14,0
FOR R=1 TO CAR+1

W$S=INKEY$:IF W$="" THEN 6320 ELSE SOUND 10400,.05
IF W$=CHRS$ (0)+CHRS (75) THEN 6470 * DERECHA
IF WS$S=CHR$(0)+CHR$(72) THEN 6320 ’ ARRIBA

IF WS=CHR$ (0)+CHR$(77) THEN WS$=" " 7/ IZQUIERDA
IF W$=CHRS$ (0)+CHRS (80) THEN 6320 * ABAJO
FW=ASC(W$) :IF R>CAR THEN 6400

IF FW=8 THEN 6470

IF R=CAR THEN 6400 ELSE COLOR 30,0:1LOCATE Y,X+R+1
:PRINT "_":COLOR 14,0

IF FW=8 THEN 6470

IF R=1 AND FW=13 THEN RETORNO=13

IF FW=13 THEN 6530

IF LEN(F$)<CAR THEN F$=F$+W$

IF R=CAR+1 THEN R=R-1:GOTO 6510

LOCATE Y,X+R:PRINT W$

GOTO 6510

SOUND 10500, .3:R=R-1:IF R=0 THEN R=R+1:GOTO 6320
IF R=CAR THEN NN$="" ELSE NN$=" "

COLOR 30,0:LOCATE Y,X+R:PRINT "_"+NN$:COLOR 14,0

F$=MIDS$ (F$,1,R-1) :GOTO 6320

IF R>CAR THEN 6540

NEXT R

FC=CAR-LEN (F$) : COLOR 10, 0:LOCATE Y, X+1
:PRINT STRINGS (FC," ™)+F$:RETURN

SOUND 10300, .3:F$=MIDS$(F$,1,R-1) :GOTO 6320
s’



3.4.3 Explicacidén del listado por numero de linea:

Linea 10.

Contiene la presentacién del programa y las
variables necesarias para comenzar a funcionar, contiene
ademdas los nombres de los autores.

Se dimensiona ademds las variables que asi 1lo
requieran Yy se asignan los nombres de las sustancias
disponibles en los archivos que trabajan con este programa.

Linea 450,490 y 510.

Se pregunta que clase de monitor se esta usando
con el fin de designar los colores que usara el programa, si
se desea una explicacién de lo que hace el programa. Si no
se desea ver la explicacién pasamos a la linea 550.

Linea 550 a 650.
Es la rutina que nos permite wvisualizar en la

pantalla un archivoe que contiene informacién sobre el
programa.

Linea 670 a 870.
Esta parte del programa pide informacién sobre
el numero de sustancias de que consta la mezcla gaseosa, la

temperatura y la presion a que esta, y hace posible una
correcién de errores en la captura.

Linea 920.

De acuerdo al numerc de sustancias en la
mezcla, se dimensionan algunas variables que son necesarias
para el funcionamiento del programa.

Se abre al final de la linea el archivo que
contiene la informacién de las sustancias.

Linea 1020 a 1550.

Rutina de impresion en pantalla de una
tabulacién con los nombres de las sustancias disponibles en
los archivos y los movimientos de seleccidén de las mismas.

Linea 1630 a 1980.

Rutina para sacar de los archivos las
Propiedades de la sustancia seleccionada o para acceder a la
subrutina que permite capturar datos para una sustancia no-
disponible en 1los archivos (linea 4400 en adelante).
Se pide ademds la fraccién del componente en cuestidn; esto
se hace para todos los componentes.

Linea 1980.

Comienzan a efectuarse los calculos del
Programa: interaccién de un componente con otro, propiedades
de mezcla, etc.

Si queremos ver la grafica de craterio
Oprimimos una S§ y pasamos a la linea 3810.
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Linea 2390 y 3440.

Impresién de la primera y segunda tablas de
valores. Se inician los célculos principales del programa:
factor Z, volumen de mezcla, coeficiente de fugacidad de
mezcla e individuales.

Impresién de resultados.

Se pregunta si se desea cambiar la presiodn y
la temperatura de operacidén para la misma mezcla, si es asi
pasamos a la linea 3560.

Linea 3490.
¢Realizamos calculos para otra mezcla?. Si
queremos hacerlo oprimimos una S y regresamos a la linea 10.

Linea 3560.

Rutina para evaluacidén de propiedades a 1la
nueva presién y temperatura de operacidn.

Linea 3680.
Vamos a la rutina final.

Linea 3700.
Subrutina para continuar (ver apéndices).

Linea 3800 a 4370.

Subrutina para imprimir la grafica de
criterio y los puntos de Tr vs Pr, asi como una pantalla de
explicacién de la misma (linea 4170), (consultar apéndices).

Linea 4400 a 4590.

Subrutina para el caso de que alguna sustancia
nc se encuentre en la tabla que aparece en la pantalla, se
piden todas las propiedades indispensables para el
funcionamiento del programa.

Linea 4640 a 4790.

Subrutina de condicidén de error para cuando la
fraccién de un componente es mayor gue la unidad, o6 para
cuandc la fraccioén de la mezcla a pasado de la unidad.

Linea 4860.

Subrutina de impresicén de encabezado de 1la
Primera tabulacién de resultados intermedios.

Linea 4910.

Subrutina de impresién de encabezado de 1la
Segunda tabulacidn de resultados intermedios.

Linea 4960.
Subrutina que imprime ESPERE UN MOMENTO...

Linea 5020 A 5120.
Subrutina de impresidén de la pantalla de ayuda.
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Linea 5200. .
Subrutina para hacer recuadros (ver apéndices).

Linea 5370 a 6000,
Subrutina de captura de caracteres numéricos.

Linea 6060.

Subrutina para proteccién contra errores
comunes en la captura de valores numéricos.

Linea 6200.
Rutina final.

Linea 6260 a 6540,

Subrutina de captura de caracteres numéricos
o alfanuméricos de una longitud dada.

3.5 EJEMPLOS DEL FUNCIONAMIENTO DEL PROGRAMA:

Ejemplo 3.5.1:

Un gas de desintegracion (cracking) de una refineria de
petréleo se cuantifica a 300 PSIA (20.41 atm) y 150°F (338.7
K). El analisis promedio es:

GAS L  Porcentaje en mol
Metano | 45
Etano ! 10
Etileno 25
Propano ] 7
Propileno 8
Butano 5

Calcule las condiciones de la mezcla:

La evaluacidén de la mezcla de gases hecha por el
Programa proporciona los siguientes resultados:

Volumen de mezcla: 1,261.859 cm”3/grmol.
® de la mezcla: 0.929
® de Metano en la mezcla: 0.992
© de Etano en la mezcla: 0.904
6 de Etileno en la mezcla: 0.925
© de Propano en la mezcla: 0.832
© de Propileno en la mezcla: 0.845
© de n-Butano en la mezcla: 0.761



[— Ejemplo 3.5.2:

Estime V,©,61,082 para una mezcla de didxido de carbono
(1) Yy propano (2) a 100°F (310.7 K) y 200 PSIA (13.61 atm):

Nota: La relaciodon de gas a gas es de 1:1 en volumen.

Los resultados proporcionados por el programa son los
siguientes:

Volumen de la mezcla: 1,652.670 cm~3/grmol.
© de mezcla: 0.886
8 de CO2 en la mezcla: 0.949
© de Propanc en la mezcla: 0.829

Ejemplo 3.5.3:

A partir de 1la siguiente composicién evalue las
propiedades de la mezcla gaseosa:

GAS i Porcentaje en mol
Nitrégeno 0.30
n-Butano 0.70

Los calculos hechos por el programa dan los sigquientes
valores para V,8,81 y ©2:

Volumen de mezcla: 417.270 cn*3/grmol.
© de la mezcla: 0.779
@ de nitrogeno en la mezcla: 1.224

© de n-Butano en la mezcla: 0.642
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3.6 SIMULACION Y EJEMPLOS DEL FUNCIONAMIENTO
DEL PROGRAMA POR MEDIO DE LA IMPRESION DE
CARATULAS.
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Caratula I:

| Disponemos de monitor a colores (S/N):
l

Caratula II:

t Deseas una explicacidén inicial (S/N): «




Caratula III:
TERMODIKNaAMICA 11

Los calculos realizados por este programa estan
basados en el Segundo Coeficiente Virial.
Se efectian las siguientes operaciones:

Calculo del Volumen a unas condiciones dadas.

El coeficiente de fugacidad de mezcla.

los coeficientes individuales de cada componente
puro en la mezcla.

Y como datos se necesitan las constantes criticas
para cada gas, en el disco hay datos disponibles para 56
gases, si alguno de tu problema no estd en la tabla que se
te muestra, debes escoger la opcion indicadas como OTROS, Y
entonces tud alimentards esos datos.

Se te pide también que alimentes la temperatura y
la presién de operacidén asi como el numero de componentes de
la mezcla gaseosa.

Oprime C para continuar ...

Caratula IV:

Todos 1los datos se manejan en unidades del Sistema
Internacional.

Si deseas informacién adicional, consulta 1la
literatura apropiada sobre el tema © la siguiente
referencia: Chavez Goémez, F., y Ledn Linares, R.: SEGUNDO
CURSO DE TERMODIN&MICA POR COMPUTADORA, TRABAJO RECEPCIONAL,
Facultad de Ciencias Quimicas, UASLP, 1988.

Oprime C para continuar ...
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Caratula V:

94

. No. de componente de tu mezcla:
. Temperatura de operacién (°K):

. Presion de operacién:

“« 2» .
« 461.11» .

<< 68.03» -

¢Estan correctos? (S/N):

Caratula VI:

RETURN para seleccionar
Usa las flechas para recorrer las sustancias

Acetileno Cloroformo
Acetona Clor.de Metilo
Acetonitrilo Didx.de Azufre
Ac.Acético Diox.de Carbono
Ac.Cianhidrico Disulf.de Carbono
Ac.Clorhidrico Etano
Ac.Sulfhidrico Etanol

Agua Eter dietilico
Amoniaco Etileno

Argdn Freon-11
Benceno Freon-12

@romo Freén-113
iso-Butano Helio 4
nh-Butano n-Heptano
1,3-Butadieno n-Hexano
ljButeno Hidroégeno
Ciclohexano Kryptoén

Cloro Metano
Clorobenceno Metanol

Metil-etil ~cetona
Mondx.de Carbono
Nedn

Nitrégeno
n-0ctano

Ox.de Etileno

Ox. Nitrico

Ox. Nitroso
Oxigeno
iso-Pentano
neo—Pentano
n-Pentano

Propano

Propileno
Tetraclorurc de C.
Triox. de Azufre
Tolueno

Xenon

OTROS
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Caratula VII:

No. 1 .
Nitrdégeno

Temperatura Critica: 126.2 °*K

Presion Critica: 33.5 Atm
Volumen Critico: 89.5 cm~3/grmol
Factor de compr. (2) 0.29

Factor acéntrico (W) 0.04
3 iy
' Fraccidén del componente en la mezcla : «0.30»
L

Oprime C para continuar ...

Caratula VIII:

No. 2 T

n—-Butano
Temperatura Critica: 425.1 °K
Presion Critica: 37.5 Atm
Volumen Critico: 255.0 cm”3/grmol
Factor de compr. (2) 0.274
Factor acéntrico (W) 0.193

| Fraccion del componente en la mezcla : «0.70»
[ —

Oprime C para continuar ...




Caratula IX:
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r - a - L] L d L] L] - - »
ij Tcij Pc1ij vecij Zc1) Wij
11 126.2 33.6 89.50 0.290 0.040
22 231.6 33.9 158.10 0.282 0.117
33 425.1 37.5 255.00 0.274 0.193
Son todos los valores de esta TABLA.
Oprime C para continuar ...
Caratula X:

ij BO B’ dBO/dATr dB’ /dTr Bij dBij/dTr
11 0.030 0.138 0.023 0.0009 10.94 0.0569
12 -0.057 0.129 0.113 0.0201 -23.63 0.2784
22 -0.288 0.017 0.546 0.4731 —-264.57 1.3960

Son todos los valores de esta TABLA.

Oprime C para continuar ...
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Caratula XI:

RESULTADOS

Volumen de mezcla: 417 .5566 cm~3/grol

COEFICIENTES DE FUGACIDAD
€ de mezcla: 0.7784354
© del Nitrogeno en la mezcla: 1.22323
8 del n-Butano en la mezcla: 0.64253

Oprime C para continuar ...

Caratula XII:

¢Cambiamos la temperatura o la presién de
operacién? (S/N): n

¢Realizamos cdlculos para otra mezcla de
gases? (S/N): n
L FIN
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3.7 NOMENCLATURA.

A Energia Libre de Helmholtz.

a,b,c Constantes en la correlacidén para la
capacidad calorifica en funcidén de T.
a,b Constantes de compuestos puros usadas en
las reglas de mezclado.
aij Valores para los coeficientes cruzados en

una mezcla gaseosa.
B Segundo coeficiente wvirial.

B°,B’ Constantes en la ecuacidn para evaluar B.
Bij Interaccién entre dos moléculas.
Cc Tercer coeficiente virial.
Cp’ Capacidad calorifica.

G Energia libre de Gibbs.
h Cociente b/V.

i,j,k Componentes en una mezcla gaseosa.
n Numero de moles.
P Presion.
Pr Presiodn reducida.
Pref Presion de referencia.
Pt Presion final.
R Constante de los gases.
T Temperatura.
Tb Temperatura de ebullicidn en condiciones

normales de temperatura y presion.
Tc Valor critico de T.
Tr Temperatura reducida.
Trn Temperatura reducida en Tb.

Tref Temperatura de referencia.
Tf Temperatura final.
u Energia interna.
v Volumen

Vc Valor critico de V.
w Factor acéntrico de Pitzer.

vyi,yi Fracciones molares de 'i' y de j'.
z Factor de compresibilidad.
2°,27 Constantes de la ecuacién de Pitzer
para evaluar 2Z.
Zc Valor critico para 2Z
d Denota diferenciacién ¢é incremento.
in Denota logaritmo natural (neperiano).

b Denota diferenciacioén parcial.

e Coeficiente de fugacidad de mezcla.

i Coeficiente de fugacidad del componente i'.
en la mezcla gaseosa.

Z: Denota sumatoria.
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4.1 OBJETIVO:

A partir del calor estandard y energia libre
de formacion determinar el valor de la cons-
tante de equilibrio a unas condiciones dadas.

4.2 FUNDAMENTOS TEOSRICOS:

El tratamiento termodinamico del equilibrioc quimico
ilustra la utilidad del concepto de potencial quimico.
La idea de la reversibilidad de las reacciones
quimicas fué enunciada con claridad por primera vez en 1799
poer C.Berthollet cuando fungia como asesor técnico de
Napoledn en Egipto. Observé los depésitos de carbonato de
sodioc de algunos lagos salados y dedujo que se habian
formado por 1la alta concentracién de cloruro de sodio y
carbonato de calcio en solucidén, que es la reaccién inversa
del experimento de laboratorio en que el carbonato de sodio
reacciona con el cloruro de calcio para precipitar carbonato
de calcio. En 1863, M.Berthollet y Saint-Gilles reportaron
la influencia que tienen 1las concentraciones de alcochol
etilico y a&cido acético sobre la concentracién de acetato de
etilo.

En 1864, Guldberg y Waage demostraron
experimentalmente que en las reacciones gquimicas se
establece un equilibrio definido al que puede llegarse en
cualquier direccién. Estos investigadores fueron los
primeros en afirmar que existe una relacién matematica entre
las concentraciones de los reactantes y de los productos en
equilibrio. En 1877, Van’t Hoff sugirid que en la expresidén
de equilibrio para la hidrdlisis del acetato de etilo, las
concentraciones de cada reactante deben aparecer elevadas a
la prinmera potencia, teniendo cada reactante un coeficiente
unitario en la ecuacién balanceda. Puesto gue Guldberg vy
Waage emplearon el término "masas activas" para expresar la
concentracion, todavia perdura la terminologia "accién de
las masas", aunque en la actualidad estamos concientes de
que los equilibrios gquimicos sélo pueden expresarse con
Precision en términos de actividades.

El equilibrio implica una situacion en la cual no se
Producen cambios macroscopicos respecto al tiempo. En
Termodinamica, donde 1la atencién se enfoca sobre cierta
cantidad de materia, esto significa que no hay cambio en las
bPropiedades del material con el tiempo. En la realidad, un
verdadero estadio de equilibrio probablemente nunca se
alcanza debido a las continuas variaciones en los
alrededores y a resistencias retardantes. El equilibrio
rYequiere de un balance de todos los potenciales que pueden
Causar el cambio; sin embargo, la rapidez de cambio, y por
tanto la rapidez de aproximacién al egquilibrio, es
Proporcional a la diferencia de potencial entre el estado
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real y el estadio de equilibrio, en consecuencia, la rapidez
de camblo se hace muy lenta cuando el sistema se aproxima al
equilibrio. Realmente se considera el equilibrio en estudios
cientificos cuando los cambios no pueden ser detectados con
los aparatos de medicidén disponibles. En problemas de
ingenieria, la hipoétesis de equilibrio se justifica cuando
los resultados calculados de acuerdo con los métodos de
equilibrio tiene una exactitud satisfactoria; por ejemplo,
en la columna de un sistema de destilacién se considera el
equilibrio entre las fases liquida y gaseosa. Esta es una
aproximacién para la rapidez de vaporizacién finita, pero
resulta adecuada para la mayoria de 1los calculos de
ingenieria.

Como ejemplo del equilibrio de fases, considérese la
ebullicién de agua 1liquida’ a 1la presién atmosférica.
Supéngase gue la operacidén se lleva a cabo de tal manera que
el vapor y el liquido estan intimamente mezclados todo el
tiempo. Si se retira el suministro de calor y el recipiente
se encuentra completamente aislado, no hay tendencia a que

se presenten cambios. La temperatura, la presidén, el
volumen, etc. de cada fase no varia con el tiempo. E1
sistema esta en egquilibrio; sin embargo a nivel
microscdpico, las condiciones no son estaticas. Las

moléculas que se encuentran en una fase en un instante dado
no son las mismas en esa fase para un intervalo de tiempo
ulterior; no obstante, la rapidez promedio de paso de 1las
moléculas de una fase a otra es la misma en ambas

direcciones, no hay transferencia neta de materia entre 1las
fases.

CRITERIOS DE EQUILIBRIO:

e

Las diversas relaciones entre las propiedades
termodinamicas desarrolladas se aplican a sistemas de
equilibrio. Ahora se consideraran las necesidades
termodindmicas o los criteriocs que deben satisfacerse para
que exista un estadio de equilibrio.

Cuando el agua liquida, por ejemplo, se evapora
eén condiciones préximas al equilibrio, se observa que 1la
temperatura y la presién son uniformes en ambas fases:
liquida y wvapor. Por tanto, los criterios de equilibrio
térmico y mecanico internos son simplemente gue 1la
temperatura y presién resultan uniformes en todo el sistema.

Estos criterios se aceptan sin mayor discusién. Las
restricciones impuestas por la Termodinamica para estados de
equilibrio interno de sistemas de multifases Yy

multicomponentes fueron deducidas por Gibbs.

Considérese un sistema cerrado, de multicomponentes,
constituido por un numero arbitrario de fases en las cuales
la temperatura y 1la presién son uniformes (pero no
Necesariamente constantes). Se considera que el sistema esta
lnicialmente en un sistema de equilibrio respecto a 1la
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transferencia de masa entre las fases y la reaccién quimica.
cualquier cambio gue se presente en el sistema debe ser
necesariamente irreversible y aproximar en forma constante
al sistema a un estado de equilibrio. Se puede imaginar que
el sistema esteée coclocado en alrededores tales que uno y otro
se hallen siempre en equilibrio térmico y mecanico. E1
trabajo de expansioén y el intercambio de <calor se
consideraran reversibles. En estas condiciones, el cambio de
entropia de los alrededores se calcula por:

dQ alr - agQ
ds alr = —— = ——
T alr T

la transferencia de calor dQ respecto al sistema tiene signo
opuesto al de dQ alr, y 1la temperatura del sistema T
reemplaza a T alr porgque ambas deben tener el mismo valor
para gque 1la transferencia de calor sea reversible. La
segunda ley implica que:

ast + as alr > 0

donde ds® es 1a entropia total del sistema. lLa combinacidén
de estas expresiones produce:

dQ < T as® (E4.1)
la aplicacion de la primera ley proporciona:

dut = ag - aw = ag - p avt

o]

a0 = aut + p avt

combinando estas ecuaciones con la ecuacion (E4.1), se
obtiene:
at + p avt - 7 ast < o (E4.2)

Como esta relacion implica solo propiedades, debe
satisfacerse para cambios de estado de cualquier sistema
Cerrado a temperatura y presién uniformes, sin restriccidén
en las condiciones de reversibilidad mecanica y térmica
consideradas en su derivacioén. La desigualdad se aplica a
cualquier cambio del sistema entre estado de desequilibrio y
Senala la direccién del cambio gque conduce hacia el
equilibrio. La igualdad se mantiene para cambios entre
estados de equilibrio (procesos reversibles).

La ecuacion (E4.2), es tan general que su aplicacidén a
Problemas practicos resulta dificil; las versiones limitadas

SOon mucho mas utiles, por ejemplo, de una analisis se puede
ver:
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t < 0 E4.3
(au*-) gt gt = ( )

[4

donde los subindices especifican que 1las propiedades
permanecen gonst ntes. Asimismo, para procesos dque se
realizan a U~ y V- constantes.

t > 0 E4.4
(ds™) ol v = _ ( )

un sistema aislado esta necesariamente limitado a
condiciones de energia interna y volumen constantes; para
este sistema, se entiende directamente de la segunda ley que
la ecuacidn (E4.4) es aplicable.

Si un proceso esta limitado para que se realize a T Y
P constantes, la ecuacién (E4.2) puede escribirse como:

at +ap vt - acrsh < 0
T,P T,P T,P

6

aut + p vt - T st < 0
T,P

de la definicidén de energia libre de Gibbs:
¢t =ut -rTst=ytspvyt_ st
por tanto:

(act) < 0 (E4.5)
T,P

De 1las posibles expresiones que representan una
especializacién de la ecuacién (E4.2), la ecuacidn (E4.5) es
la mas Util porgque T y P se tratan de manera mas conveniente
cgmo cgnstantes que otros pares de variables de estado, como
U™ y V- que aparecen en la ecuacién (E4.4).

La ecuacidén (E4.5) indica que todos los procesos
reversibles que se llevan a cabo a T Yy P constantes se
producen en direccién que causa una disminucién en la
eénergia libre de Gibbs del sistema. Asi, "el estado de
equilibrio de un sistema cerrado es aguél en el cual 1la
€nergia libre de Gibbs total es un minimo respecto a todos
los cambios posibles a las T y P dadas".

Este criterio de equilibrio proporciona un método
general para determinar los estados de equilibrio. Se
éscribe una expresion para G~t, como funcién del numero de
moles de los componentes en las diversas fases y se
éncuentra entonces el onjunto de valores de los mumerso de
moles que minimizan G r Sujeto a las restricciones de 1la
Conservacién de la masa. Este procedimiento puede aplicarse
3 problemas de equilibrio de fases, de reacciones guimicas o
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de fases Yy reacciones quimicas combinadas; es sumamente util
para complejos problemas de equilibrio.

En un estado de equilibric pueden presentarse
variaciones diferenciales en el sistema a P y T constantes
sin producir ningun cambio en G“. Este es el significado de
la igualdad en la ecuacidén (E4.5): por tanto, otro criterio
general para que un sistema esté en equilibrio es:

(th) = 0 (E4.6)
T,P

Para aplicar este cr'%terio de equilibrioc se
desarrolla una expresién para dG como funcién de los
nimeros de moles de los componentes en las diversas fases Y
se hace igual a cero. La ecuacioén resultante, junto con 1la
que representa la conservacién de la masa, permite resolver
los nuneros de moles. Este procedimiento es muy util para
los problemas de equilibrio mas simples.

APLICACION DEL CRITERIO DE EQUILIBRIO A REACCIONES QUIMICAS:

Se demostré ya que la energia libre de Gibbs
total de un sistema cerrade a T Y P constantes debe
disminuir en el transcurso de un proceso irreversible y que
la condicion de egquilibrio se alcanza cuando

(act)
T,

0 (E4.6)

ol

De esta manera, si una mezcla de especies
quimicas no estd en equilibrio s Cualquier reaccién que se
presente debera ser irreversible y si el sistema se mantiene
a T y P constantes, la energia libre de Gibbs total del
sistema debera disminuir. E1l significado de todo esto para

una reaccion quimica se pPresenta en 1la f{’:lgura (F4.1), que
Ruestra wun diagrama esquematico de G contra €, 1la
coordenada de reaccién. Como € es una variable que

caracteriza el avance de la reaccién Y en consecuencia la
composicién del sistema, 1la energia libre de Gibbs total a T
Y P constantes, se determina por medio de€ . Las flechas en
la figura (F4.1) indican la direccidn gque deben tomar 1los
cambios provocados por la reaccidén y muestran gue debe hacer
un minimo en la curva.

En este punto se cumple con el criterio de
equilibrio y la coordenada de reaccién tiene su valor de
€quilibrio € e. La ecuacién (E4.6) signififca que pueden
Presentarse desplazamientos diferenciales de 1a reaccioén
Quimica en el estado de equilibrio sin provocar cambios en
la energia libre de Gibbs total.
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CONSTANTE DE EQUILIBRIO
Y CAMBIOS EN LA ENERGiA LIBRE DE GIBBS.

La ecuacidén siguiente proporciona una expresién
para la diferencial total de la energia libre de Gibbs de
una sola fase de un sistema de multicomponentes:

d(nG) = - (ns) 4T + (nV) dP +3 (4i dni)
que también puede escribirse:
act = -s* ar + v* ap +Y i ani (E4.7)
Si se presenta un cambio en el numero de moles
ni, como resultado de una reaccién quimica simple en un

sistema cerrado, cada dni, puede reemplazarse por el
producto vi:d€ de la ecuacién:

dni = vi d€ (E4.8)
la ecuacion (E4.7) es entonces:
act = -s* ar + vt ap +Y (vi pi)d (E4.9)
Esta ecuacion expresa el hecho de de Gt, €s una

funcign de T, P y€ . Como la expresioén de la ecuacién (E4.9)
de dG- es exacta, se tiene:

sct
Yivipi) = ¢ ) (E4.10)
&€ T,P
De esta forma, la cantidad ¥} (vi pi) representa

€n general la relacidn de cambio de la energia 1libre de
Gibbs total del sistema respecto a la coordenada de
reaccion. La figura (F4.1) muestra gque esta cantidad es
igqual a cero para el estado de equilibrio; por tanto, un
critero de equilibrio en reacciones quimicas es:

Yivipi) = o (E4.11)

Como el potencial quimico Mi, para un componente

€n una mezcla es exactamente igual a &i, la siguiente
ecuaciodn:

Gi - Gi* = R T 1n ai (E4.12)
también puede escribirse como:

Mi = Gi°* + R T 1n ai (E4.13)
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donde 'ai’ es la actividad, definida como ai = fi/fi*, el
superindice (°) denota un valor de 1la propiedad en el estado
estdndard, que se toma en este casoc como el estado del
componente purc i a la temperatura del sistema, pero a una
presién fija. Combinando las ecuaciones (E4.11) y (E4.13)
para eliminar }Ai, se tiene:

yvi (Gi* + R T 1n ai) = 0
(o]
Yvi 6i* + R T Y (1n ai)Vi = ¢
(o]
Jvi Gi-

1n 'ﬂ'aivi = — e
R T

donde || representa el pProducto para todos las especies i, el
segundo miembro de esta ecuacidn es solamente funcion de 1la
temperatura para una reaccién dada Y pPara los estados de
referencia dados. Es conveniente establecer gue el primer
niembro de la ecuacién es igual a 1n K, esto es:

K =',‘|'aiVl (E4.14)

Esta expresién define K Y a partir de la ecuacidén anterior
se puede escribir:

~RT1InK=)lvi Gi = dGi° (E4.15)

que relaciona K con los valores de Gi°® de los estados de
referencia. A pesar de que K se conoce como constante de
equilibrio, es un funcién de T. La cantidad dG° que aparece
en la ecuacion (E4.15) corresponde a la forma convencional
de indicar la cantidadS 'vi Gi° Yy se denomina cambio de
énergia libre de Gibbs estandar de la reaccidn.

Las actividades de la ecuaciodn (E4.14) establecen
la relacién entre los estado de equilibrio que interesa y
los estadec de referencia de los constituyentes. Los estados
de referencia son arbitrarios, pero deben estar siempre a la
temperatura de equilibrio T. A pesar de que los estados de
referencia seleccionados no necesitan ser los mismos para a
todos 1los constituyentes, es esencial gue para un
constituyente particular, el estado estandard representado
POr Gi* sea el mismo que el representado por fi° sobre el
Cual se basa la actividad ai.

El estado estandard de un gas se toma comunmente
COmo el estado ideal de i puro a la presion de 1 atm. Para
Un gas ideal, la fugacidad es igual a la presidén, 1lo cual
Significa que fi°® = 1 atm para cada constituyente de 1la
reaccion en la fase gaseosa. Comoc ai=fi/fi° para este caso
la ecuacion (E4.14) se escribe:
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K =11 £ivi (E4.16)

Las fugacidades 'fi' deben estar en atmésferas porque cada 'fi,
estd implicitamente dividida entre 1 atm Y K debe ser
adimensional. La ecuacién (E4.16) es una forma especial de
la ecuacidén (E4.14), aplicable a una reaccién en fase
gaseosa.

La funcién dGi°=Y"de la ecuacién (E4.15) es 1la
diferencia (recordandeo que las vi, son positivas para los
productos y negativas para los reactivos) entre las energias
libres de Gibbs de los productos y de los reactivos en sus
estados de referencia como sustancias puras a la temperatura
del sistema y a una presién fija. E1 valor de dG° esta
entonces fijo para una reaccién dada, una vez gqgue la
temperatura se ha establecido y es independiente de 1a
presién y de 1la composicién de equilibrio. Asimismo se
definen otros cambios a las condiciones de referencia de
propiedades para una reaccién; para 1la propiedad general M,
se escribe:

dM°==2:vi Mi-®

dM°® se transforma en dH®° para calor estandard de reaccion,
para el cambio en la capacidad calorifica en la reaccién dM°®
se convierte en dCp° y para el cambio de entropia estandard
de la reaccidn dM° se convierte a dS°. Estas cantidades son
s86lo funciones de la temperatura para una reaccion dada y se
relacionan unas con otras por medio de ecuaciones analogas a
las relaciones de propiedades ya derivadas.

EFECTO DE LA TEMPERATURA SOBRE LA CONSTANTE DE EQUILIBRIO:

Como la temperatura del estado estandard es 1la
de la mezcla en equilibrio, los cambios a las condiciones de
referencia de las propiedades de 1la reaccién, como dG° vy
dH®, wvarian con 1la temperatura de equilibrio . La
dependencia de dG° respecto a la temperatura esta dada por
la ecuacion:

é(dG" /RT) -dH"®
—~— = (E4.17)
dT RT

De acuerdo con la ecuacién (E4.15):

dG-

—— == 1n K
RT

108



En consecuencia:

d 1In K dH"

= (E4.18)
aT RT

la ecuacidén (E4.18) muestra el efecto de la temperatura
sobre la constante de equilibrio ; por ello, sobre el
rendimiento en el equilibrio. Si es negativa, es decir, se
trata de una reaccioén exotérmica, la constante de equilibrio
dismininuird con la temperatura. En forma analoga, K aumenta
con la temperatura para el caso de una reaccidén endotérmica.
Si el término dH°, que corresponde al cambio estandard de 1la
entalpia (calor de reaccién) puede considerarse como una
constante respecto a la temperatura, la ecuacidén (E4.18)
puede integrarse facilmente obteniéndose:

dln K dH

dT RT
dT dH-
diln XK= ———-o dH® y R son constantes.
RT
dH® 4T
d ln K = — ——
R T
K dH" T 4T
I dlnx=__f —
Kl R T1L T
K dH® 1 T dH® 1 1
anl =-——(-—)[ = - (—=-—)
K1l R T T1 R T T1
K dH® 1 1
In—==— (= -—) (E4.19)
K1l R T T1

Esta ecuacidén de aproximacion puede emplearse con buenos
resutados en pequenos intervalos de temperatura, o cuando es
casi constante, para determinar la constante de equilibrio
a la temperatura T a partir de un valor conocido a T1l, Si el
In K se grafica contra el reciproco de 1la temperatura
absoluta, la ecuacién (E4.19) indicara que debe resultar una
linea recta. Este es un meétodo de exactitud conveniente y
razonable para la extrapolacién y la interpolacidén de 1los
datos de la constante de equilibrio.

Si el calor estandard de reacciodn se conoce como
funciéon de la temperatura, la ecuaciodn (E4.18) podra
integrarse en forma rigurosa como lo indica la ecuaciodén:

109



1 p dH®
In K = — I-"—— dT + I (E4.20)
RJ T

donde I es una constante de integracién, dH®° estara dada por
la forma integrada de la ecuacion:

d(dH")
dCp*® =
ar
dH® = dHo + I dCp*® 4T (E4.21)

dHo es una constante de integracién. Si se conocen las
capacidades calorifica como funciones de la temperatura para
cada especie gquimica que participa en 1la reaccién, 1la
integral de la ecuacién (E4.21) se podra evaluar facilmente.
4.3 EXPLICACION DEL PROGRAMA DE SIMULACIGN.
4.3.1 Diagrama de flujo simplificado.

Podemos analizarlo en la figura (F4.3.1)

4.3.2 Ecuaciones y Métodos utilizados.
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EVALUACISN DE LA CONSTANTE DE EQUILIBRIO.

Aunque existen varios métodos para evaluar las
constantes de equilibrio, en nuestro caso nos enfocaremos
Unicamente al método basado en los calores estandard de
reaccién, ya que es el mas utilizado y ademas es el unico
que no requiere de mediciones experimentales en el
equilibrio.

Este método se basa como ya dijimos en los
Calores estandard de reaccién (dH) y en las energias libres
de Gibbs (dG).
Para esto se requieren datos de calor especifico
(Cp) en funcidén de la temperatura, ademas dH y dG.

A continuacidén vamos a deducir las ecuaciones
que se emplean para efectuar los cdalculos de las constantes
de equilibrio.

Para Cp en funcioén de la temperatura tenemos:

Cp=0c+8B8 T+ T2 (E4.22)

Y

‘P=a+bT+cT (E4.23)



en donde la temperatura estd en K y Cp se da en BTU/1lbm o
cal/gmol.

Comparando ambas ecuaciones observamos gque
unicamente difieren en el tercer término de la ecuacidn va
gque para dgases organicos la temperatura estid elevada al
cuadrado, mientras gue para los inorganicos esta elevada a
la -2 o sea (1/T?), por 1los cual en este término no se
pueden usar 1las constantes. Nosotros para facilitar 1los
calculos asi como la estructuracién de nuestro programa
computacional propusimos una ecuacion que se cumpliera, es
decir que se pudiera utilizar tanto para gases organicos
como para gases inorganicos, y tiene la forma:

Ccp =A+ BT+ C T2 + p/T? (E4.24)

en la cual la constante de equilibrio C corresponde a 1la
constante T (gamma) de la ecuacidén (E4.22) y la constante D
corresponde a la constante C de la ecuacién (E4.23) .De tal
forma gque C=0 para gases inorgénicos Y D=0 para gases
organicos, esto facilita enormemente los calculos. .

En el archivo que guarda los valores de las
constantes para efectuar estos calculos, dichas
consideraciones estan incluidas por lo cual debes elegir el
gas que desees y los valores que toma son los correctos.

A partir de la ecuacidén (E4.24) y efectuando la

integracién para conocer el <calor de reaccidn (dH"°)
obtenemos:

T2
dH® = dHo + f dcp® dT
T1
T2
dH® = dHo + ! (A +dB T + dc T® + dD/T®) dT
T1
) T2
dH® = dHo + dAT +dB T'/2 + dC T3/3 + dD/T
T1
si,

X = dA (T2-T1)+dB (T2° -T1*)/2+dc(T23-T13)/3-dD/T2-dD/T1
dH® = dHo + X (E4.25)

Existen datos en la bibliografia para obtener
el calor de reaccion, generalente a 25°C y calcular el valor
de la constante de integracion dHo. También sabemos que:

1 dH*
lnRK=— | — a7 + 1 (E4.20)
Ry T
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In K = — dT + I

R

1 (dHo + X)
J T*

Para simplificar la integracioén pondremos como

limites desde 0 hasta T, de tal forma que la ecuacién se

reduce a la siguiente expresién:

in K = — dT + I

1 ¢T (dHo + X)
+

0 T

reacomodanto términos:

1 fT3dHo d@A dB dC T ap
In K = — J ( ~ + + + - ) éT + I
R T2 T 2 3 T3

efectuando la integraciodn:

1 dHo dB T dC T2 dD T
1n K =-[ - —— +dA 1In T + + - ] + I
R T 2 6 2 T2 0
dHo dA 1ln T dB T dc T= dap
In K =[ - + + + - + I]
RT R 2 R 6 R 2 R T¢
Considerando que dG* = -R T 1ln K, la

multiplicacién de la ecuacién anterior por (-RT) proporciona
los siguienes resultados:

dB T< dc T3 dap
dG° = - dHo + dA 1n T + + - - IRT

2 6 2T

(E4.26)

Con esta ecuacidén, conociendo dG° a 25°C
despejamos y evaluamos la constante I {(constante de
integracién), posteriormente evaluamos dG° a la temperatura
a la cual deseamos conocer la constante de equilibrio y por
medio de la ecuacion:

dG®* = = R T 1n K
obtenemos el valor de K:

(o lel
K = Exp f———] (E4.17)
RT



4.3.3 Resultados.

El programa nos proporciona como resultado el
valor de la constante de equilibrio. Para ampliar el uso, se
ha hecho que se proporcionen varios resultados de Keqg en
funcién de la temperatura a la vez, en una tabulacioén como
la siguiente:

ir

:L]
. Temperatura . K de equilibrio .

4.4 EXPLICACION DEL PROGRAMA A TRAVéS DEL LISTADO.

4.4.1 Diagrama de Flujo General.

Puede analizarse en la figura (F4.4.1)
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4.4

10

260

300

320

360

.2 LISTADO DEL PROGRAMA.

COLOR 2,0:CLS:KEY OFF:CLEAR
ON ERROR GOTO 3980
’

l e e e — e

’ Calculo de Constantes de Equilibrio, Rxn’s en fase gas
/ Trabajo Recepcional elaborado por:
! F. Chavez Goémez/R.Ledén Linares

7

DIM P$(100)
PS(1)="ACETILENO" :P$ (2)="ACETONA" : P$ (3) ="BUTANO-N":
P$(4)="BUTENO —1":P$(5)="BENCENO" : P$ (6) ="BUTADIENO, 1-3":
PS(7)="BUTANO, ISO":P$(8)="CICLOHEXANO":PS$ (9)="ETANO":
PS(10)="ETANOL":P$(11)="ETILENO":P$(12)="HEXANO, -N":
PS$S(13)="HEPTANO, -N":P$(14)="METANOL": P$(15)="METANO":
P$(16)="OCTANO,—N":P$(17)=“PROPILENO“:P$(18)="PENTANO,—N"
P$(19)="PENTENO,-1":P$ (20)="PROPANO" : P$ (21) ="TOLUENO"
P$(22)="AGUA":P$ (23)="AMONIACO":P$ (24)="AZUFRE S2"
P$(25)="AZUFRE SO2":P$(26)="AZUFRE SO3":

P$(27)="AZUFRE H2S":P$(28)="BROMO":P$ (29)="CARBONC CO2":
P$(30)="CARBONO CS2":P$(31)="CARBONO CO":
PS$(32)="CLORO":P$(33)="CLORO HC1":P$(34)="CIANHID.-AC":
P$(35)="HIDROGENO H2":P$(36)="NITROGENO N2":
P$(37)="NITROGENO NO":P$(38)="NITROGENO N20"
P$(39)="OXIGENO 02" :P$ (40)="OTRA SUSTANCIA"

Cl=14

H1=15:HL=50:V1=11:V2=13:GOSUB 4140

LOCATE 12,22:PRINT "Monitor a colores (S/N): "

SN$=INPUTS (1)

IF SN$="s" OR SN$="S" THEN
CA=14:CN=0:CZ=1:CM=5:CV=2:CB=15:CL=7: GOTO 300
IF SNS="n" OR SNS$="N" THEN
CA=2:CN=0:CZ=7:CM=7:CV=2:CB=0:CL=7:GOTO 300
GOTO 260

COLOR CA,CN:SOUND 18220!,.3

LOCATE 12,22:PRINT "Deseas una explicacién inicial
(S/N): n

SN$=INPUTS (1)

IF SN$="s" OR SN$="S" THEN 360

IF SN$="n" OR SNS$="N" THEN 560

GOTO 320

CLS

DIM AGR(10),AGP(10) ,MOLREA(10) ,MOLPRO(10) ,AHR(10)

DIM AHP(10),DR(10),CR(10),BR(10),AR(10),AP(10),BP(10)
DIM cP(10),DP(10),A1(10,2),B1(10,2),C1(10,2)

DIM D1(10,2),AH1(10,2) ,AG1(10,2)

COLOR CA,CN

4
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470

510

560

620

640

700

730

790

820

825
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¢+ Explicacion del programa.

4

OPEN "consteg.AYU" AS#3 LEN=70
FIELD#3, 70 AS EXPLICACIONS
KEQ=2

KEQ=KEQ+1

GET #3,KEQ:IF EOF(3) THEN 510
LOCATE KEQ-2,5:PRINT EXPLICACIONS
GOTO 470

CLOSE #3

GOSUB 2970

r

! Captura y acceso de los datos principales.
F
CLS
COLOR CB,CA
ILOCATE 5,29:PRINT "“"CONSTANTE DE EQUILIBRIO"
COLOR CA,CN
LOCATE 9,25:PRINT "Numero de Productos: "
LOCATE 11,25:PRINT "Numero de Reactivos: "
CAR=4:Y¥Y=9:X=50:GOSUB 3310:PRO=INT(F)
IF PRO > 6 OR PRO<1 THEN XX=30:YY=9:GOSUB 2910:GOTO 620
CAR=4:Y¥=11:X=50:GOSUB 3310:REA=INT(F)
IF REA > 6 OR REA<]1 THEN YY=11:XX=30:GOSUB 2910:GOTO 640
GOSUB 3150
IF NOT N THEN 560
IOCATE 9,25:PRINT SPC(40)
LOCATE 11,25:PRINT SPC(40)
VER=7+PRO
FOR J=1 TO PRO
LOCATE 7+J,25:PRINT "Mol Producto (";J;"): "
CAR=4:Y=7+J:X=50:G0OSUB 3310:MOLPRO (J)=F
IF MOLPRO(J)>10 OR MOLPRO(J)<0 THEN GOSUB 3100:GOTO 730
NEXT J
GOSUB 3150
IF NOT N THEN XI=8:XF=VER+2:XI=32:XX=25:G0OSUB
3050:GOTO 700
XI=8:XF=VER+2:XL=32:XX=25:GOSUB 3050
VER=7+REA
FOR J=1 TO REA
LOCATE 7+J,25:PRINT "Mol Reactivo (";J:"): "
CAR=4:Y=7+J:X=50:GOSUB 3310:MOLREA(J)=F
IF MOLREA(J)>10 OR MOLREA(J) <0 THEN GOSUB 3100:GOTO 820
NEXT J
GOSUB 3150
IF N THEN 825
XI=8:XF=VER+2:XL=32:XX=25:GOSUB 3050: GOTO 790
XI=8:XF=VER+2:XL~32:XX=25:GOSUB 3050
r

CLS

OPEN "CONSTEQ.DAT" AS#1 LEN=68

FIELD $#1,20 AS NOMBRES,8 AS AS$,8 AS BS$,8 AS C$,8 AS DS,
8 AS AHS,8 AS AGS

COLOR CV,CN



’

* subrutina de Sustancias y Marcos.

’

V1=1:V2=23:H1=1:HL~=78:GOSUB 4140

LOCATE 15,2:PRINT STRINGS(78,%;")

FOR RW=2 TO 22:V=24:LOCATE RW,80:PRINT " n
LOCATE V-RW,1:PRINT "_.":NEXT RW

FOR RW=2 TO 14:V=16

IOCATE RW,17:PRINT ¥ ¥

IOCATE V-RW,33:PRINT ", ":LOCATE RW,49:PRINT " %
LOCATE V-RW,66:PRINT " _ ":NEXT RW

LOCATE 1,17:PRINT "3":LOCATE 1,33:PRINT "3"
LOCATE 1,49:PRINT "3":LOCATE 1,66:PRINT "3%
LOCATE 15,1:PRINT "@":LOCATE 15,17:PRINT "4"
LOCATE 15,33:PRINT "4":LOCATE 15,49:PRINT "4w
LOCATE 15,66:PRINT "4":LOCATE 15,80:PRINT bl
FOR RW=2 TO 14

COLOR CB,CM:LOCATE RW,67:PRINT STRINGS(13," ")
NEXT RW

COLOR CA,CN: LOCATE 3,68:PRINT "MOVIMIENTOS"

LOCATE 5,68:PRINT " ";CHRS$(24) ;" arriba "
LOCATE 6,68:PRINT " ";CHRS$(25);" abajo "
LOCATE 7,68:PRINT " ";CHRS$(26) ;% der. "

LOCATE 8,68 :PRINT " ";CHRS$ (27):" izq. "

IOCATE 11,68 :PRINT "Para "

LOCATE 12,68:PRINT "“seleccionar"

IOCATE 13,68:PRINT "usa : <RTN>"

RW=2:COL=3:COLOR CA,CN

FOR K=1 TO 10:RW=RW +1:COL=3

LOCATE RW,COL:PRINT P$ (K) :NEXT K

RW=2:C01=19

FOR K=11 TO 20:RW=RW+1:LOCATE RW,COL: PRINT PS$ (K) :NEXT K
RW=2:C0L=35

FOR K=21 TO 30:RW=RW+1:LOCATE RW, COL: PRINT P$ (K) :NEXT K
RW=2:C0L=51

FOR K=31 TOQO 40:RW=RW+1:LOCATE RW, COL: PRINT PS$ (K) :NEXT K
4

COLOR CA,CN

CLASE=1

FOR I=1 TO PRO:Q$="PRODUCTO"

GOSUB 1930

COLOR 2,0:LOCATE 23,25:PRINT STRINGS (29, CHRS (205))
AP(I)=Al(X,CLASE)*MOLPRO(I):BP(I)=B1(I,CLASE)*MOLPRO(I)
CP(I)=Cl1l(1,CLASE)*MOLPRO(I):DP(I)=D1(I,CLASE)*MOLPRO(I)
AHP(I)=AH1 (I, CLASE)*MOLPRO (I)
AGP(I)=AG1(I,CLASE)*MOLPRO (I)

SOUND 18820,1.5::NEXT I

CLASE=0

FOR I=1 TO REA:Q$="REACTIVO"

GOSUB 1930

COLOR 2,0:LOCATE 23,25:PRINT STRINGS (29,CHRS (205))
AR(I)=Al1(I,CLASE)*MOLREA(I):BR(I)=B1(I,CLASE) *MOLREA (I)
CR(I)=C1l(I,CLASE)*MOLREA(I):DR(I)=D1(I,CLASE) *MOLREA(I)
AHR(I)=AH1 (I,CLASE)*MOLREA (I)
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1650

1780

igio

1850

AGR(I)=AG1(I,CLASE)*MOLREA (I)
SOUND 18820,1.5::NEXT I

CLOSE #1

r

FOR I=1 TO PRO
SUMAP=SUMAP+AP (1) : SUMBP=SUMBP+BP (I) : SUMCP=SUMCP+CP (I)
SUMDP=SUMDP+DP (I) : SUMAHP=SUMAHP+AHP (1)
SUMAGP=SUMAGP+AGP (I)

NEXT I

FOR I=1 TO REA

SUMAR=SUMAR+AR (I) : SUMBR=SUMBR+BR (I) : SUMCR=SUMCR+CR (I)
SUMDR=SUMDR+DR (I) : SUMAHR=SUMAHR+AHR (1)
SUMAGR=SUMAGR+AGR (I)

NEXT I

AA=SUMAP-SUMAR: BB=SUMBP-SUMBR : CC=SUMCP-SUMCR
DD=SUMDP-SUMDR

AHT=SUMAHP-SUMAHR : AGT=SUMAGP-SUMAGR

’

KR=1.987:T=298

CONSTAH=AHT~AA*T-BB*T~2/2-CC*T~3/3+DD/T

CONSTI=(CONSTAH-AA*T*LOG (T) ~BB*T*2/2-CC*T*3/6-DD/ (2*T) -
AGT) / (KR*T)

4
’ Acceso de temperatura de operacién.
r
CLS:COLOR CA,CN
V1=4:V2=6:H1=2:HL=76:GOSUB 4140
V1=8:V2=10:H1=2:HL=76:GOSUB 4140
V1=11:V2=23:H1=2:HL=76:GOSUB 4140
LOCATE 9,12:PRINT “.Temperatura.";TAB(55);".Valor de K."
IOCATE 5,5 :PRINT "TEMP.A LA CUAL DESEAS LA Keq, T[K]="
CAR=7:Y¥=5:X=67:GOSUB 3310:TOP=F
NT=NT+1
IF RETORNO=13 THEN 1780
F 4

AGOP=CONSTAH-AA*TOP*LOG (TOP) ~BB*TOP~2/2~CC*TOP~3 /6~
DD/ (2*TOP) ~CONSTI*TOP*KR

K=EXP (-AGOP/ (KR*TOP) )

LOCATE 11+NT,1:PRINT TAB(15);TOP;" K";TAB(57) ;K

IF NT=11 THEN GOSUB 2970:GOTO 1780

SOUND 18220,1.5:GOTO 1650

r

f ¢Con otros datos?

' 4

CLS

H1=15:HI=50:V1=11:V2=13:GOSUB 4140

LOCATE 12,22:PRINT "¢Probamos con otros datos? (S/N): "
SN$=INPUTS (1)

IF SN$="S" OR SN$="s" THEN 1850

IF SN$="n" OR SN$="N" THEN 1890

GOTO 1810

RETORNO=0 :NT=0
SUMAP=0:SUMBP=0:SUMCP=0:SUMDP=O:SUMAHP=O:SUMAGP=O
SUMAR=0:SUMBR=0:SUMCR=0:SUMDR=O:SUMAHR=0:SUMAGR=O
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1890

1930
1950

1970
1980

2080

2170

2260

2340
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GOTO 560
GOTO 4170
’

! Subrutina de seleccidn.

r

LOCATE 17,34:PRINT Q$:"(";I;")"
K=1:RW=3:C0L=3

COLOR CA,CM

LOCATE RW,COL:PRINT P$(K) :COLOR CA,CN
LOCATE RW,COL

EE$=INKEYS$:IF EES$="" THEN 1980

IF EE$=CHRS$ (0)+CHRS$(72) THEN 2080
IF EE$=CHR$ (0)+CHRS$ (80) THEN 2170
IF EES$=CHR$ (0)+CHRS$(77) THEN 2260
IF EE$=CHRS (0)+CHRS$ (75) THEN 2340
IF EE$=CHR$(13) THEN 2390

GOTO 1970

4

’ Rutina para subir.
'}

LOCATE RW,COL:PRINT P$ (K)
K=K-1:IF K=0 THEN K=40:RW=12:COL=51:GOTO 1950
IF K=10 THEN RW=12:COL=3:GOTO 1950

IF K=20 THEN RW=12:COL=19:GOTO 1950

IF K=30 THEN RW=12:COL=35:GOTO 1950
RW=RW-1:GOTO 1950

r

/ Rutina para bajar.
]

LOCATE RW,COL:PRINT P$ (K)

K=K+1:IF K=41 THEN K=1:RW=3:COl=3:GOTO 1950
IF K=11 THEN RW=3:COL=19:GOTO 1950

IF K=21 THEN RW=3:COL=35:GO0TO 1950

IF K=31 THEN RW=3:COL=51:GO0TO 1950

RW=RW+1: GOTO 1950

’

’ Rutina para el lado derecho.
I

LOCATE RW,COL:PRINT P$ (K)
K=K+10:IF K>40 THEN PRINT CHR$(7):K=K-10:GOTO 1950
IF COL=3 THEN COL=19:GOTO 1950

IF COL=19 THEN COL=35:GOTO 1950

IF COL=35 THEN COL=51:GOTO 1950

F 4

’ Rutina para lado izguierdo.

r

LOCATE RW,COL:PRINT PS$ (K)
K=K-10:IF K<1 THEN PRINT CHR$(7):K=K+10:GOTO 1950

IF COL=51 THEN COL=35:GOTO 1950
IF COL=35 THEN COL=19:GOTO 1950
IF COl=19 THEN COL=3:GOTO 1950



2390

2550
2560

2610

2650

2710

2760

2790

2810

’

! Rutina para cuando es <RTN>.

'

IOCATE RW,COL:PRINT PS$ (K)

IF K=40 THEN GOSUB 2650:GOT0O 2610
4

* Sacar datos del archivo.

I

GET #1,K

Al(I,CLASE)=CVS(AS)

LOCATE 18,5:PRINT "Constante a ¢
B1(I,CLASE)=CVS (B$)

LOCATE 19,5:PRINT "Constante b & B
Cl1(I,CLASE)=CVS(C$)
D1(I,CLASE)=CVS(DS)

IF C1(I,CLASE)=0 THEN 2550
LOCATE 20,5:PRINT "Constante
GOTO 2560

LOCATE 20,5:PRINT "Constante c
AH1(I,CLASE)=CVS (AHS$)

LOCATE 18,42:PRINT "Calor de FORMACION: ";AH1(I,CLASE)

AG1(I,CLASE)=CVS (AGS)

LOCATE 19,42:PRINT "Energia de GIBBS:

(L]

-
-

";Al(I,CLASE)

";Bl1(I,CLASE)

";Cl(I,CLASE)

";D1(I,CLASE)

";AG1(I,CLASE)

ILOCATE 20,42:PRINT "Sustancia : " ;NOMBRES$

NV=2:GOSUB 2970
XT=18:XF=22:X1L~74:XX=5:GOSUB 3050
RETURN

]

* Para cuando la sustancia no estda en el archivo.

r

ILOCATE 18,5:PRINT "Constante a &
LOCATE 19,5:PRINT "Constante b ¢ B

LOCATE 18,42:PRINT"Calor de FORMACION:"
LOCATE 19,42:PRINT "“Energia Libre de GIBBS"
CAR=7:Y=18:X=30:GOSUB 3310:A1(I,CLASE)=F

¥=19:GOSUB 3310:B1(I,CLASE)=F
LOCATE 20,5

PRINT ";Orgdnico 6 Inorganico? (0/1):

LOCATE 20,5:PRINT "

IF IO$="I" OR IO$="i" THEN 2790
IF IO$="0O" OR IO$="o" THEN 2760
GOTO 2710

":TO$=INPUTS (1)

LOCATE 20,5:PRINT "“Constante (gamma): "
Y=20:GOSUB 3310:C1(I,CLASE)=F:D1(I,CLASE)=0

GOTO 2810
LOCATE 20,5:PRINT "Constante c:

¥=20:GOSUB 3310:D1(I,CLASE)=F:C1(I,CLASE)=0

¥=18:X=70:GOSUB 3310:AH1(I,CLASE)=F
¥=19:GOSUB 3310:AG1(I,CLASE)=F
NV=2:GOSUB 3150

IF NOT N THEN

XI=18:XF=22:XL=74:XX=5:GOSUB 3050:GOTO 2650

XI=18:XF=22:XL=74:XX=5:GOSUB 3050
GOSUB 2970

1.1.9



2910

2970

3050

3100

3150

3170

3210

3310

3400

RETURN
' 4

¢ Subrutinas especiales.
[ 4

SOUND 12345, .03

LOCATE Y,X:PRINT SPC(6)

LOCATE 23,25:PRINT "No puede ser >6 ni tampoco <1"

FOR I=1 TO 1000:NEXT I

LOCATE 23,25:PRINT SPC(31)
RETURN

LOCATE 23,25:PRINT "[ Oprime ."%;
COLOR 31,2

PRINT "C";

COLOR CA,CN

PRINT ". para continuar @"
CC$=INPUTS (1)

IF CCS$="C" OR CC$="c" THEN RETURN
GOTO 2970

FOR RW=XI TO XF

LOCATE RW,XX:PRINT SPC(XL)

NEXT RW

LOCATE 20+NV, 25:PRINT SPC(25)
RETURN

SOUND 12345, .03

LOCATE 23,25:PRINT "No puede ser >10 ni tampoco <1"

FOR H=1 TO 1000:NEXT H
LOCATE 23,25:PRINT SPC(34)
RETURN

N=1

LOCATE 23,25:PRINT "[ :Estan correctos (S/N): @"

SN$=INPUTS (1)

IF SNS$="S" OR SNS$="s" THEN 3210

IF SN$="N" OR SN$="n" THEN N=0:GOTO 3210
GOTO 3170

LOCATE 23,25:PRINT SPC(27)

RETURN

CLS:COLOR CV,CN

LOCATE V1,H1:PRINT "Q" ;STRINGS (VL,"; ") ;"W
LOCATE V2,H1:PRINT "A";STRINGS (VL,Y";%") ;vgn
FOR RW=V1+1l TO V2-1:LOCATE RW,H1:PRINT "."®
LOCATE RW,H2:PRINT ".":NEXT RW

RETURN

'
s
’ Acceso de n digitos de numeros.
4

FS=nuu

WS=nn

COLOR CA,CN

LOCATE Y,X:PRINT CHRS (174)
LOCATE Y,X+CAR+1:PRINT CHRS$(175)
COLOR CB+16,CZ

LOCATE Y,X+1:PRINT "\"

FOR R=1 TO CAR+1
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3410 WS=INKEYS$:IF W$="" THEN 3410
COLOR CB,CN:SOUND 10400, .05

3570

3640

3680

3820

3840

3890

3820

FW=ASC(WS$)
IF FW=26 THEN 368
IF FW=13 THEN 384

IF FW=8 THEN 3680

IF FW=43 AND R=1
IF FW=69 AND R=1
IF B45=0 THEN 1IF
IF¥ B43=0 THEN IF
IF B46=0 THEN 1IF
IF B69=0 THEN IF
FOR W=48 TO 57

IF FW=W THEN 3570

NEXT W

GOTO 3410

1IF R>CAR THEN 364
IF FWw=8 THEN 3680

0
0

THEN 3410

OR FW=101 AND R=1 THEN 3410

FW=45 THEN B45=1:GOTO 3570

FW=43 THEN B43=1:GOTO 3570

FW=46 THEN B46=1:GOTO 3570

FW=69 OR FW=101 THEN B69=1:GOTO 3570

0

LOCATE Y,X+R:PRINT W$

IF R=CAR THEN 364
COLOR CA+16,CN

0

LOCATE Y,X+R+1:PRINT L

COLOR CB, CZ

IF FW=8 THEN 3680
IF R=1 AND FW=13
F$=F$+W$

GOTO 3820

SOUND 10500, .3
R=R-1

IF R=0 THEN R=R+1

THEN RETORNO=13

:GOTO 3410

IF R=CAR THEN NN$="" ELSE NNS=" »

COLOR CA+16,CN

LOCATE Y,X+R:PRINT " MiNNS$

COLOR CB,CZ
FW=ASC (MIDS (F$, R,
IF FW=43 THEN B43
IF FW=45 THEN B45
IF FW=46 THEN B46
IF FW=69 OR FW=10
F$=MID$ (F$,1,R-1)
GOTO 3410

IF R>CAR THEN 389
NEXT R

1))

=0
=0
=0

1l THEN B69=0

0

F=VAL(F$):IF F=0 THEN 3400

FC=CAR-LEN (F$)
COLOR 2,0

LOCATE Y,X+1:PRINT STRINGS (FC," “)+F$

GOTO 3920

SOUND 10300, .3
F$=MID$ (F$,1,R-1)
GOTO 3410
B43=0:B45=0:B46=0
COLOR CA,CN
RETURN

:tB69=0:FC=0
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!

/ Rutina para cuando ocurre algun error.
4
3980 CLS
COLOR 31,CV
LOCATE 10,33:PRINT " E R R O R ":SOUND 8000,1
COLOR CA,CN
ILOCATE 12,20
PRINT "Ten cuidado con los datos que manejas,"
LOCATE 13,20
PRINT " probablemente estén fuera de rango ... "
COLOR 31,CV
LOCATE 15,25:PRINT " ... pulsa cualquier tecla ! »
COLOR CA,CN
EES$S=INPUTS (1)
RESUME 10
GOSUB 2970
RESUME 10
f

! Subrutina de marcos.
4

4140 LOCATE V1,H1:PRINT "R";STRINGS (HL,";");"T"
LOCATE V2,H1:PRINT “F";STRINGS (HL,";");"G"
RETURN

4170

’ Rutina final.

L4

FOR X=1 TO 40

D=D+1:F=15-D:IF D=15 THEN D=0

COLOR D, F

LOCATE 16,X+13:PRINT " * fin * "
SOUND 15000, .05

SOUND 300,.03

NEXT X



4.4.3 EXPLICACION DEL LISTADO POR NUMERC DE LiNEA.

Linea 10.
Contiene la presentacién del programa y las
variables necesarias para comenzar a funcionar.

Linea 270,300,320.

Se pregunta que clase de monitor se esta usando
con el fin de designar los colores que usara el programa, si
se desea una explicacién de lo que hace el programa. Si no
se desea ver la explicacién pasamos a la linea 510.

Se dimensiona ademads las variables que asi 1lo
requieran y se asignan los nombres de las sustancias
disponibles en los archivos que trabajan con este programa.

Linea 470.

Es la rutina que nos permite visualizar en la
pantalla un archivo gque contiene informacién sobre el
programa.

Linea 510, 560, 620, 640.

Se nos pide gque alimentemos el numero de
productos y el numero de reactivos de la reaccioén a la cual
queremos evaluar la constante de equilibrio. Se checa gque
los datos alimentados sean correctos.

Linea 700, 730, 790, B820.

Debemos alimentar ahora el numero de
moles correspondiente a los reactivos y a los productos. El
numero de moles madximo que se puede alimentar para cada uno
de los productos o de los reactivos es de diez.

Linea 825.

Rutina de impresién en pantalla de una
tabulacion con los nombres de las sustancias disponibles en
los archivos y los movimientos de seleccidén de las mismas.

Asi como la rutina de extraccién de 1los
valores de las constantes para la capacidad calorifica, 1la
energia libre de formacidén y la energia libre de Gibbs desde
los archivos

Se realizan ademas los procesos de calculos
de la capacidad calorifica de 1los productos y de los
reactivos como un todo.

Se evalua ademas la sumatoria de las
propiedades que asi lo requieren y por udltimo se calcula el
valor de la constante que se empleard en la evaluacion de la
constante de equilibrio.

Linea 1650.

Se pide alimentar la temperatura a la cual
queremos conocer la constante de equilibrio. Estos datos se
presentan en forma de tabulacidn con el fin de gque se puedan
tener presentes varios valores a la vez y poder hacer una
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grafiga de K eq en funcidén de 1la temperatura, para la
reaccion que neceslitemos.

Linea 1780, 1810, 1850.

Si gueremos probar con otros datos, oprimimos
una S Yy restablecemos los valores de las sumatorias y
retornamos a la linea 560.

Linea 1890 a 2340.

Es la subrutina que nos permite seleccionar
una de las sustancias qgue aparecen en pantalla y cuyas
propiedades estan archivadas.

Linea 2390, 2550, 2560.

Subrutina para cuando se ha seleccionado una
de las sustancias (se oprimié RETURN). Se sacan los datos
del archivo.

Linea 2610 a 2810.

Subrutina para cuando se escogidé la opciodn
indicada como OTROS, que guiere decir que se van a alimentar
los datos correspondientes a una sustancia gque no esta en
los archivos.

Linea 2910, 2970.
Subrutina para continuar (ver apéndices).

Linea 3050, 3100.

Subrutina que imprime en la pantalla un
letrero que dice "“No puede ser >10 ni tampoco <1", y luego
se borran varios renglones de la pantalla.

Linea 3150, 3170.
Subrutina para checar que los datos
alimentados sean los correctos.

Linea 3210.
Subrutina que hace los recuadros para la tabla
de sustancias.

Linea 3310 a 3920.
Subrutina de captura de caracteres numéricos
de una longitud dada.

Linea 3980.
Subrutina para proteccioén contra errores
comunes en la captura de valores numericos.

Linea 4140.
Subrutina para hacer los recuadros de los
encabezados © de las tabulaciones.

Linea 4170.
Rutina final.
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4.5 EJEMPIOS DE IOS RESULTADOS OBTENIDOS POR MEDIC DEL
PROGRAMA.

EJEMPLO 4.5.1

De la hidratacidn del etileno a 145 y 320 °C en fase
vapor se han proporcionado los siguientes datos
experimentales:

. Temperatura K . K de equilibrio :
. 418.0 . 6.8 x 10e-2 .
- 593.0 - 1.9 X 10e—3 -
[- r

A partir de las capacidades calorificas de 1los
reactivos y de los productos, asi como de los valores de la
energia de formacién y energia libre de Gibbs, comprobar los
valores de la constante de eguilibrio.

Los resultados proporcionados por el programa,
calculados para un intervalo de temperaturas alrededor de
las que se piden son los siguientes:

— I

. Temperatura K . K de equilibrio .

. 273.0 - 105.4678 .

. 323.0 . 4.94068 .
) 373.0 ) 0.5220909 X
] 418.0 ] 0.1091064 . **
] 473.0 . 2.4229E-2 .
] 523.0 p 8.0661E-3 .
. 573.0 . 3,2728E-3 .
. 593.0 . 2.3826E-3 " * %
I = n

Los datos marcados con (**) corresponden a 1los dgue se
pidieron. La concordancia de los resultados y los valores
experimentales es razonables y puede considerarse dentro del
limite de error de las mediciones experimentales.
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4.6 SIMULACISN Y EJEMPLOS DEL FUNCIONAMIENTO DEL
PROGRAMA POR MEDIO DE LA IMPRESISN DE CARATULAS,
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Ejemplo para la hidratacién del Etileno:

Caratula 1I1:

, Disponemos de monitor a colores (S/N): $

Caratula II:

E_ Deseas una explicacién inicial (S/N): .




Caratula III:
Constante de Eguilibrio

Este programa calcula el valor de la constante de
equilibrio para una reaccion dada. Solo necesitas
seleccionar en el Menu de Sustancias las gue intervengan en
la reaccidén quimica y alimentar el numero de productos y
reactivos gque interviene, asi como el nimero de moles
correspondientes. Los datos necesarios estan archivados en
el disco. Dentro de las diferentes opciones esta una que se
indica como - OTROS, corresponde a cuando alguna de las
sustancias no esta disponible en los archivos del disco y
entonces es necesarioc que tu los busques y los alimentes al
programa; son la capacidad calorifica en funcién de 1la
temperatura para compuestos (organicos; valores de«, B, ¥ &

para compuestos inorganicos a, b, c; los datos vya
almacenados tienen implicita esta diferencia, tal como se
menciond en los fundamentos tedrices), el calor estandard de

formacion y la energia libre de Gibbs.
La expresidén para Cp es:

L+ BT +& T2 (compuestos organicos).
a+bT+cTr-2 (compuestos inorganicos).

Cp
Cp

n

Oprime C para continuar...

Caratula IV:

CONSTANTE DE EQUILIBRIO

Numero de Productos: « 2
Numero de Reactivos: « 2»

¢Estan correctos (S/N): 2
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Caratula V:
Constante de Equilibrio

Mol de Producto (1): « 1»
Mol de Producto (2): « 1»

¢Estan correctos (S/N): ?

Caratula VI:
CONSTANTE DE EQUILIBRIO

Mol de reactivo (1): « 1»
Mol de reactivo (2): « 1»

cEstéan correctos (S/N): ?
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Caratula VII:
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fgéetileno Etileno Tolueno Monéx. de C MOVIMIEN'I_‘EI
Acetona Hexano,=-n jAgua Cloro Cl2
Butano, -n Heptano,—-n{Amoniaco A.Clorhidr.} Arriba .
Buteno, -1 Metanol Azufre S2 A.Cianhidr.} Abajo ’
Benceno Metano Biox.de S Hidrégeno Derecha .
Butadienol,3{Octano,-n |Tridx.de S }Nitroégeno Izquier..
Butano, iso ]Propileno }JH2 S Ox. de N
Ciclohexano {Pentano,-n|Bromo Biéx. de N jPara se -
Etano Penteno,-1§{Bidx.de C Oxigeno leccionar
Etanol Propano Bisulf.de CIOTRA SUST. Jusa: <RTHN>
Reactivo (1)
Constante a ¢ : 2.83 Energia de formacidn: 12496
Constante b é B: 0.028601 Energia Libre de Gibbs: 16282
Constane : -8.726E-6 Sustancia: ETILENO

Oprime C para continuar...

Nota: Esta caratula se repite en ciclos, hasta seleccionar
el nimero de sustancias con que cuenta la reacciodn.

Caratula VIII:

<

r&emperatura a la gque deseas la K de Egq. (K) 593»

————

— | —

. Temperatura . . Valor de Keq. .
L r—
273.0 105.4678
323.0 4.94068
373.0 0.5220909
418.0 0.1091064
473.0 2.4229E-2
523.0 8.0661E-3
573.0 3.2728E-3
593.0 2.3826E-3
L
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4.7 NOMENCLATURA.

)
o
0o

0
o
F-<CHNOIOYWIIZIREHOH S

[ <
g9 X£

o,B,%

onzoeMd

Actividad.

Constantes en la correlacidén para la
capacidad calorifica en funcidén de T.
Capacidad calorifica.

Fugacidad.

Energia libre de Gibbs.

Constante de integracidn.

Denota la especie "i" de un sistema dado.
Constante de equilibrio.

Denota una propiedad general.

Numero de moles.

Presidn.

Calor transferido.

Constante de los gases.

Entropia.

Temperatura.

Energia interna.

Volumen.

Cambio en el numero de moles en una reaccidn.
Factor acéntrico de Pitzer.

Constante usada en la ecuacidén (E4.25).

Denota diferenciacién 6 incremento.
Denota logaritmo natural (neperiano).

Constantes en la correlacién para la
capacidad calorifica en funcidén de T.
Denocta un producto.

Denota sumatoria.

Denota diferenciacidn parcial.

Potencial quimico.

Coordenada de reaccidn.

Coordenada de reaccién en el equilibrio.

Subindices y superindices:

t

L3

Denota propiedad total del sistema.
Denota propiedad en el estado estéandard.
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APENDICES

Al
AZ
A3
A4
Ab
Bl

C1

Ce
C3

C4

Subrutina de captura de caracteres num r.-os.

Subrutina para imprimir marcos.
Subrutina para checar qQue se oprima una
Rutina contra errores.

Rutina final.

Método de Newthon-Raphson.

Constantes de Equilibric en funcion de
la temperatura.

Valores criticos de varias sustancias
Temperatura de Ebullicidn v capacidad
calorifica en funcidén de la temperatura

varlias sustancias.

Calores estandar de formacior y Energia
de formacidn para varias sustancias.

Fnra

[Libre



20
30
40
50
60
70
80

g0

100
110
120
130
140
150
160
170
180
180
200
210
220
230
240
250
260
270
280
290
300
310
320
330
340
350
360
370
380
390
400
410
420
430
440
450
46

470
4£0
490
500

91

ii Apendice A1

SUBRUTINA DE CAPTURA DE CARACTERES NUMERICOS

Acesso de -n- numeros.

-

Fg=""
Wg=""
COLOR CA,CN
LOCATE 23,15: PRINT STRING$(15,32); "<ESC> para
salir...";STRING$(10,32)
LOCATE Y,X: PRINT CHR$® (174}

LOCATE Y,X+CAR+1: PRINT CHR$(175)

COLOR CB+16,CZ

LOCATE Y,X+1:PRINT "\"

COLOR CB,CZ

FOR R=1 TQO CAR+1

W= INKEYS: IF W ="" THEN 150

IF W$=CHR$ (27) THEN END

SOUND 10400, .05

FW=ASC (W$)

IF FW=26 THEN 430

IF FW=13 THEN 580

IF FW=8 THEN 430

IF FW=43 AND R=1 THEN 150

IF FW=69 AND R=1 OR FW=101 AND R=1 THEN 150
IF B45=0 THEN IF FW=45 THEN B45=1:GOTO 320
IF B43=-0 THEN I¥F FW=-43 THER B43=1:GOTO 320
IF B46=0 THEN IF FW=46 THEN B46=1: GOTO 320
IF B69=0 THEN IF FW=68 OR FW=101 THER B&6S=1:GOTO 20
FOR XW-48 TO 57

IF FW=XW THEN 320

NEXT XW

GOTO 150

IF R>CAR THEN 390

IF FW=8 TRHRER 430

LOCATE Y,X+R: PRINT W$

IF R=CAR THEN 380

COLOR CA+16 ,CRK

LOCATE Y,X+R+1: PRINT

COLOR CB,CZ

IF FW=8 THEN 430

IF k=1 AND FW-13 THEN RETORN(O=13

FE=FD+WT

GOTO 570

SOUND 10500, .3

R=R-1

JF R=0 THEN R=R+1: GOTO 150

IF K-CAR THEN NN#='" LLSE NN&='

COLOR CA+16 ,CN

LOCATE Y ,X+R:PFPINT "_"+NNZ

COLOR CRB,CZ

Fw=ASC(MID® (F¢,F, 1))

IF FW=45> THER B43-0



iia

520 IF FW=45 THEN P45=0

530 IF FW=46 THEN B46-0

540 IF FW=69 OR FW=101 THEN B69-0
550 F$=MID¥ (F$,1,R-1)

560 GOTO 150

570 IF R>CAR THEN 640

560 NEXT R

590 F=VAL(F$):1F F-0 THEN 140

600 FC=CAR-LEN (F&)

6i0 COLOR 2,0

620 LOCATE Y,X+1: PRINT STRINGE(FC," ' )+Fg
630 GOTO 670

640 SOUND 10300,.3

650 FE=MID®(F$,1,R-1)

660 GOTO 150

670 B43-0:B45=0: B46_0: BE9=0: FC=0
680 COLOF CA,CN

690 RETURN



iv

Linea
Linea
Linea

Linea
Linea
Linea

Linea

Linea
Linea
Linea

Linea
Linea
Linea

Linea

Linea

Linea

Linea

Linea

Linea

Linea

Linea

Linea

50-60.
70.
80.

90-130.
140.
150.
160.

170.
180.
190.

200.
210.
220.

230.

240

250

260

270.

280.

310.

320-420.

430-560.

Inicializa las variables principales.
Establece los colores para la impresién.
Imprime un letrero gue dice:

<E5C> para salir...

Establece formatos y colores de impresidn.
Abre un ciclo desde uno hasta el numero de
caradcteres que se va a capturar (variable
CAR).

Espera por un caracter.

Si se oprimidé un caracter comprueba que no
sea chr$(27), (tecla ESC).

5i se oprimié una tecla se escucha un sonido
El caracter se convierte a su valor ASCII.
Si se oprimid la flecha a la derecha se
pasamos a la linea 430.

Si oprimimos Enter, pasam2»s a la linea 590.
Si se oprimid BKSP, pasamos a la linea 430.
Si se oprimidé el signo "+ y si es €l primer
caracter que se captura no se acepta y se
espera POr un nuevo caractier.

siguiente.

51 oprimimos una "E” o una "e" y si es la
primera vez que se capturaz, no se acepta y
se espera por un nuevo caracter.

51 se oprime un signo "-' ¥y si es la primera
vez que se hace, se imprime y se continuda
con la captura.

Si se oprime un signo "+' ¥ si es la primera
vez que se hace, se imprime y se continuva
con la captura.

Si se oprime un punto ¥ si1 es la primera
vez que se hace, se imprime y se continida
con la captura.

Si se oprime una "E" o unz "e" después de
algin numero y si no se ha captura ya
previamente, se acepta y continua la captura
de caracteres.

Se realiza un ciclo para preguntar si el
caracter capturado corresponde a los valores
ASCII de los numeros del 0 al 8. 8i es algan
numero se acepta y se continda con 1la
captura.

Si1 el caracter no corresponde a ninguno de
los mencionados, no se acepta y sSe espera a
que se oprima otro caracter.

Se comprueba gque la longitud del nuamero
capturado no exceda lo establecido en el
ciclo, se imprime el valor que se ha
aceptado y aparece parpadeando el caracter
"_" indicando que se esta esperando otro
caracter.

Si se oprimid la tecla a la derecha o BKSP,
se borra el uGltimo cara-ter capturado.



Linea 570. Si se trata de capturar un caracter cuando
la longitud es mayor a la establecida, se
pasa la la linea 640.

Linea $90-630. Cuando se ha oprimido Enter, se extrae el
valor numérico de la variable alfanumérica
F$ que lo contiene y se pasa a la linea 670.

Linea 640-660. Pasa por agqui procedente de la linea 570 ¥
se escucha un sonido, se resta el valor que
se intentd capturar y se regresa a seguir
esperando por un caracter que pueda se
aceptado, en este caso puede se BKSP &
Enter.

Linea 670. Se oprimidé Enter, se restablecen algunas
variables numéricas usadas como "banderas” y
se retorna a la linea de origen.

Cada campo disponible para un valor cualquiera
esta sefialado por el espacio comprendido entre los simbolos
"t' y "2", que marcan el inicio y el fin respectivamente del
ninero de cifras que se podran capturar para un valor dado,

por ejemplo:

l Dame el valor de la temperatura: z\ = ]

— —_—

aqui se te estid 1indicando que alimentes un valor (en este
ejemplo el valor de 1la temperatura), y como notaras,
dispones de espacio para capturar solo 7 digitos incluyendo
los signos aritméticos ("+" y "-"), el punto ("."), la letra
E" 6 "e" (para valores en base 10), no se permite la
captura de ningin otro valor gue no corresponda.

Para realizar correcciones puedes usar las teclas
de retrocesc (BEKSP) & la flecha a la izquierda ( y en los
casos en que se capture una rutina de varios valores, se
dispone ademas la opcidén al final de corregir uno é6 todos
los datos.

Por otra parte en los campos que lo requieran
hay otras condiciones qQue deben cumplirse para gue un valor
sea aceptado, como puede Ser gque sea mayor gque cero, que
esté dentro de un rango determinado, que sSea mayor & menor
que el anterior capturado en una rutina, etc.



V. Apendice a2 /a3

SUBRUTINA PARA HACER LOS MARCOS

20 °~ Subrutina para hacer los marcos.

30 -

40 SCREEN O

50 WIDTH 80

60 COLOR 2,0

70 LS=(VB)-(VA+1)

80 LOCATE HA,VA:PRINT CHR$(218)

90 LOCATE HA,VEB:PRINT CHR$(191)

100 LOCATE HA,VA+1: PRINT STRING%(LS,"=")
110 LOCATE HB,VA: PRINT CHR$(1962)

120 LOCATE HB, VB: PRINT CHR3$(217) )

130 LOCATE HB,VA+1: PRINT STRING® (LS,"=")
140 COLOR CA,CN

150 FOR XI=HA+1 TO HB-1

160 LOCATE XI,VA:PRINT "&"

170 LOCATE XI,VA+LS+1:PRINT " |"

180 NEXT XI

130 RETURN

Esta subrutina c¢rea en la pantalla una marco semejante al
siguiente:

[hbame el valor de la temperatura: z \ = J

Linea 10-140. La variable numérica HA representa la
posicidn superior y la variable HB la
posicién inferior. Las variables VA y VE
corresponden respectivamente a la primera y
segunda posicidén horizontal.

Linea 150-190. En las posiciones respectivas imprime

SUBRUTINA PARA CHECAR QUE SE OPRIME UNA "c

2970 LOCATE 23,25: PRINT “{ Oprime |";
COLOR 31,2
PRINT 'C°;
COLOR CA,CN
PRINT "| para continuar |"
CCE$=INPUT$ (1)
IF CC$¥="C" OR CC%="c" THEN RETURN
GOTO 28970

Imprime en la pantalla "Oprime |IC| para continuar...', solo
se puede salir de esta subrutina cuando se oprime "C' & "c".
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RUTINA CONTRA ERRORES

-

° Rutina para cuando ocurre algun error.

3880 CLS
COLOR 31,CV
LOCATE 10,33:PRINT “ E R R O R ":SOUND 8000,1
COLOR CA,CN
LOCATE 12,20
PRINT "Ten cuidado con los datos que manejas,"
LOCATE 13,20
PRINT " probablemente estén fuera de rango
COLOR 31,CV
LOCATE 15,25:PRINT “ ... pulsa cualquier tecla !
COLOR CA,CN
EE3=INPUTS$ (1)
RESUME 10
GOSUB 2970
RESUME 10

Esta rutina protege al programa para cuando ocurren errores
no previstos por el programa.

RUTINA FIRAL

4170 -
" Rutina final.

,

FOR X=1 TO 40

D=D+1: F=15-D: IF D=15 THEN D=0

COLOR D,F

LOCATE 16 ,X+13: PRINT "+ x* f in *
SOUND 15000, .05

SOUND 300,.03

NEXT X

Por Gltimo esta rutina se ejecuta al finalizar el programs.



viid Apendice g1

MéTODO DE NEWTHON-RAPHSON.

Este método nos permite calcular la raiz para una
ecuacidon con una incdégnita.

Se emplea ampliamente cuando se requiere exactitud y
rapidez y siempre y cuando pueda derivarse la funcicdn
problema.

En nuestro caso, empleamos este método para encontrar
el valor del factor de compresibilidad "Z" en el programa
del capitulo 2.

Funciona de la siguiente manera:

A partir de una valor inicial supuesto, X(0), y de
una condicidén de error establecida: x{(n+1)-X(n)<90.00001 por
ejemplo, se calcula el valor de 1la funcidn problema. El

valor de la siguiente aproximacidén a la raiz se obtiene
mediante el algoritmo:

¥(n+l) = x{(n) + -=————————~
f (x(n))

en donde:

X(n) representa el valor de X anterior.

X(n+l) el valor de la siguiente aproximacidn.

f(x{(n)), el valor de la funcidn evaluada en x{(n).

f'(x(n)), el valor de la primera derivada de la
funcién evaluada en x(n).

Cuando se cumple gue x(n+1)-X(n)<0.00001, el valor presente
de X(n+l) es e} valor de la raiz y corresponde al buscado.
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Apéndice €2
Valores Criticos para varias sustancias
SUSTANCIAS T Critica] P Critica| V Critico| F.Acéntr.| Z Critico
(X) {(atm) (cc/grmol) W

Acetileno 308.30 60.600 113.000 0.1840 0.2710
Acetona 508.20 46.400 209. 000 0.3180 0.2320
Acetonitrilo 5647.90 47.700 178. 000 0.3210 0.1840
Ac. Acético - 594.50 57.100 171. 000 0.4500 0.2000
Ac.Cianhidrico 456,890 53.200 139. 000 0.3990 0.1970
Ac.Clorhidrico 324.60 86.000 81.000 0.2660 0.2500
Ac,Sulfhidrico 373.20 88.200 98.500 0. 1000 0.2840
Agua 647.10 217.600 56. 000 0.3480 0.2300
Amoniaco 405.60 111.300 72.500 0.2500 0.2420
Argdn 150.80 48.100 74.900 0.0000 0.2910
Benceno 562.10 48.300 259. 000 0.2100 0.2710
Bromo 584.00 102.000 127.000 0.1320 0.2700
iso-Butano 408.10 36.000 263.000 0.1760 0.2830
n-Butano 425.10 37.500 255, 000 0.1930 0.2740
1;3-Butadieno 425.00 42.700 221.000 0.1810 0.2700
1-Buteno 419.60 39.700 240, 000 0.1870 0.2770
Ciclohexano £53.40 40.200 308. 000 0.2140 0.2730
Cloro 417.00 76.000 124. 000 0.0740 0.2750
Clorobenceno 632.40 44 .600 308. 000 0.2550 0.2650
Cloroformo 536.40 54.000 239. 000 0.2140 0.2930
Clor. de Metilo 416.20 65.900 139. 000 0.1580 0.2680
Diéx. de Azufre 430.80 77.800 122. 000 0.2730 0.2680
Diox. de Carbon 304.20 72.800 84. 000 0.2250 0.2740
Jis. de Carbono 552.00 78.000 160. 000 0.1230 0.2800
Etano 305.40 48.200 148. 000 0.0910 0.2850
Etanol 516.20 63,000 167. 000 0.6350 D.2480
Eter Dietilico 467.70 35.800 280. 000 0.2830 0.2620
Etileno 282.40 49.700 129. 000 0.0860 0.2760
Freén 11 471.20 43.500 248. 000 0.2850 0.2790
Freén 12 385.00 40.700 217. 000 0. 1580 0.2790
Freén 113 487.20 33.700 304. 000 0.2490 0.2570
Helio 4 5.20 2.240 57.300 0. 0000 0.3010
n-Heptano 540.20 27.000 432.000 0.3510 0.2630
n-Hexano 597.40 29.300 370. 000 0.2960 0.2640
Hidrégeno 33.20 12.800 65. 000 0.0000 0.3050
Kryptén 208.40 54.300 891.200 0.0000 0.2870
Metano 190.60 45.400 99.000 0. 0070 0.2880
Metanol 512.60 79.8900 118. 000 0.5560 0.2240
fetilEtilCetona £35.60 41,000 267. 000 0.3370 0.2490
lonéx.de Carbon 132.90 34.500 93.100 0.0410 0.2950




Sl

Valores Criticos para varias sustancias

SUSTANCIAS T Critica| P Critica| V Critico| F. Acéntr.| Z Critico
#-7 (K) (atm) (cc/grmol) W

Neédn 44 40 27.300 41.700 0.0000 0.3110
Nitrdégeno 126.20 33.500 89.500 0.0400 0.28900
n-0ctano 568.80 24.500 492. 000 0.3940 0.2590
0x. de Etileno 469. 00 71.000 140. 000 0.1570 0.2590
Oxido Nitrico 180. 00 64. 000 58. 000 0.6000 0.2500
0xido Nitroso 309.60 71.500 97.400 0.1600 0.2740
Oxigeno 154.60 49.600 73.400 0.0210 0.2880
iso-Pentano 460.40 33.400 306.000 0.2770 0.2730
neo-Pentano 433.80 31.600 303.000 0.1970 0.2690
n-Pentano 469.60 33.300 304.000 0.2510 0.2620
Propano 369.80 41.900 203.000 0.1450 0.2810
Propileno 365.00 45.600 181. 000 0. 1480 0.2750
Tetracl. de C. £56.40 45.000 276.000 0.1930 0.2720
Triéx.de Azufre 491. 00 81.000 130. 000 0.5100 0.2600
Tolueno 591.70 40.600 316. 000 0.25670 0.2640
Xenén 289.70 57.600 118. 000 0.0000 0.2860
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Apéndice ¢3

Temperatura de Ebullicién y
Constantes para evaluar la Capacidad Calorifica

donde Cp = a + BXT + I'xT? + D/T* en Btu/lbmel “F &6 Cal/grmol °C

SUSTANCIAS T Ebull. o § 8x10"3 I'x10°6 Dx10~-56
(X)

Acetileno 18S. 00 7.331 12.622 -3.889 0.000
Acetona 329.50 17.200 48. 050 -30.560 0.000
Ac.Cianhidrico 299.00 9.410 2.700 0.000 -1.440
Ac.Clorhidrico 188. 00 6.270 1.240 0.000 0.300
Ac.Sulfhidrico 213.40 7.810 2.960 0.000 -0.460
Agua 373. 00 7.300 2.460 0.000 0. 000
Amoniaco 239.60 7.110 6.000 0. 000 -D0.370
Argon 87.20 4,970 6. 000 6. 000 0. 000
Benceno 353.10 -0.409 77.621 -26.429 0.000
Bromo 331.00 8.920 0.120 0.000 -0.300
iso-Butano 263.00 3.844 73.350 -22.655 0.000
n-Butano 272.40 3.844 73.350 -22.655 0.000
1;3-Butadieno 268.60 5.432 53.224 -17.649 0.000
1-Buteno 268.70 3.908 62.848 -19.617 0.000
Ciclohexano 353. 10 -7.701 125.675 -41.584 0.000
Clorxo 238.90 8.850 0.180 0.000 -0.680
Didéx.de Azufre 263. 00 11. 040 1.880 0.000 -1.840
Diéx. de Carbono 184.60 10.570 2.100 0. 000 -2.060
Dis.de Carbono 319.30 12.450 1.600 0. 000 -1.800
Etano 184.40 2.247 32.201 -11.049 0.000
Etanol 351.40 6.990 39.741 -11.926 0. 000
Etileno 169. 10 2.830 28.601 -8.726 0. 000
Fredn-11 296. 05 21.383 -21.438 48,581 0. 000
Freén 113 327.40 27.515 0.424 33.544 0.000
Helio 4 4.60 4,870 0.000 0.000 0. 000
n-Heptano 371.40 7.084 123. 447 -38.719 0.000
n-Hexano 342.00 6.011 106.746 -33.363 0.000
Hidrégeno 20.30 6.520 0.780 0. 000 0.120
Kryptoén 121.20 4.970 0. 000 0. 000 0. 000
Metano 111.60 3.381 18. 044 -4.300 0. 000
Metanol 337.70 4.394 24.274 -6. 855 0. 000
Mondéx.de Carbon 81.00 6.730 0.980 0.000 -0.110
Ne én 27.20 4.970 0.000 0. 000 0. 000
Nitrdgeno 77.20 6.830 0.900 0. 000 -0. 120
n-0Octano 398.70 8.163 140.217 -44, 127 0. 000
Ox.Nitrico 122.00 7.030 0.920 0.000 -0. 140
Ox.Nitroso 182. 30 10. 920 2.060 0.000 -2.040
Oxigeno 90. 00 7.160 1. 000 0. 000 -0.400
iso-Pentano 300.90 4,895 90.113 -28.039 0. 000
neo-Pentano 282.50 4,895 90.113 -28.039 0. 000
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Temperatura de Ebullicién ¥
Constantes para evaluar la Capacidad Calorifica
donde Cp = a + B*T + T'®T2 + D/T?

en Btu/lbmol “F 6 Cal/grmol °C

SUSTANCIAS T Ebull. fa § Bx10"3 I'x10°6 Dx10"-5
(K)

n-Pentano 309.30 4.885 90.113 -28.039 0.000
1-Penteno 305. 00 5.347 78.890 -24.733 0.000 °

Propano 230.80 2.410 57.195 -17.533 0.000

Propilenco 228.30 3.2583 45.116 -13.740 0.000

Triox.de Azufre 317.60 13.900 6.100 0.000 -3.220

Tolueno 383.80 0.576 93.4893 -31.227 0.000

Xendn 163.90 4,970 0.000 0.000 0. 000
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Apendice ¢4

Energia libre de Formacién y Energia Libre de Gibbs

Sustancia dH" (£ 2988 K) dG* (£ 298 K)

cal/grmol cal/grmol
ACETILERNO 54194. 00 50000. 00
ACETONA -51790.00 -36450. 00
BUTANO -N -30150. 00 -4100.00
BUTENO -1 -30.00 17080. 00
BENCENO 19820. 00 30989.00
BUTADIENO 1-3 26330.00 36010. 00
BUTANO IS0 -32150. 00 -4296. 00
CICLOHEXANO -29430.00 7590. 00
ETANO -20236. 00 -7860.00
ETANOL -56030. 00 -40130.00
ETILENO 12496. 00 16282. 00
HEXANO -N -39960. 00 -70.00
HEPTANO -N -44885. 00 1920. 00
METANOL -48050. 00 -38810. 00
METANO -17889.00 -12140. 00
OCTANO -N -49810.00 3820. 00
PROPILENOC 4879.00 143890. 00
PENTANO -N -35000. 00 -2000. 00
PENTENO -1 -5000. 00 18960. 00
PROPANO -24820. 00 -5614.00
TOLUENO 11950. 00 29228. 00
AGUA -57798.00 -54635. 00
AMONIACO -11040.00 -6370. 00
AZUFRE S2 31020.00 19360. 00
AZUFRE 502 -70960. 00 -71790. 00
AZUFRE S03 -94450.00 -88520.00
AZUFRE H2S -4815. 00 -7892. 00
BROMO 7340. 00 931. 00
CARBONO CO2 -94051.00 -94258. 00
CARBONO CSs2 27550. 00 16130. 00
CARBONO CO -26416.00 -32781. 00
CLORO C12 0.00 0.00
CLORO HC1 -22064.00 -22778. 00
CIANHIDRICO ACIDO 31100.00 27940. 00
HIDROGENO H2 0.00 0.00
NITROGENO N2 0.00 0.00
NITROGENO NO 21570.00 20680. 00
NITROGENO N20 18513.00 24933. 00
OXIGENO 02 0.00 0.00
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