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» Los sistemas formados por agua y alcanos son de interés en la industria de los
hidrocarburos (por ej., debido a la posibilidad de formacion de hidratos).
comportamiento de fases es dificil de modelar debido a su alta asimetria.

» En cuanto al modelado: [a] En trabajos de la literatural3 4l se han utilizado Ecuaciones de
Estado (EoS) cubicas acopladas a reglas de mezclado flexibles pero inconsistentes!3l. [b]
EoS no cubicas (por ej., PC-SAFT) se descartan por otro tipo de inconsistencias!tl.

» En este trabajo se modeld el equilibrio entre fases fluidas para algunos sistemas binarios
agua + n-alcano, con la EoS cubica RKPR, acoplada a reglas de mezclado cubicas con
respecto a fracciones molares (CMRs)®l. Se utilizaron pardmetros de interaccion 0+ : - - i
atractivos dependientes de la temperatura. Las CMRs son flexibles y consistentes!3]. 5 2 e 5 R 2

FIG. 2. Proyeccion Presion-Temperatura de los
equilibrios trifasicos L,-L, -V de los sistemas

He (1) + H,0 (2) y C,H, (1) + H,O (2). Lineas
solidas: calculos realizados con el modelo RKPR
+ CMRs. Datos experimentales: A Ref. [8]; ©
Ref. [9]; o Ref. [10]. Estrella: punto cuadruple
de equilibrio entre una fase hidrato y las fases
fluidas (Qq_y.ihey)- (C): punto critico terminal
(equilibrio entre fase L, y fase critica organica).
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3. SELECCION Y SUAVIZADO DE DATOS EXPERIM. < X Y e Y P i6
ILPX, Y} Relacién molar Etano/Agua Fraccion molar de Agua
DE EQUILIBRIO DE FASES FLUIDAS (SlST. B|NAR|OS) fI12—-—48—12 ., . FIG. 4. Proyeccion P — fraccién molar de agua en la
) Ref. : ] _
! FIG. 3. Proyeccién T — relacion molar etano/agua de fase vapor V de isotermas {278.1 K, 283.1 K, 288.1
isobaras {13.79 bar, 41.37 bar y 86.18 bar} de equilibrio P DT
2 ] : N K, , 298.1 Ky 303.1 K} de equilibrio liquido-
- { NData NC de fases Ly-Fyc para el sistema binario etano + agua. vapor, y en el equilibrio trifasico, para el sistema
4. OPTIMIZACION DE PARAMETROS DE j (P, T: X)) Lineas calculadas (RKPR + CMRs): — fase acuosa 2POT, ARTBIe P
. | Gl Ul . . . . binario etano + agua. Lineas calculadas (modelo:
INTERACCION DE CMRs (S|ST B|NAR|OS) n ,\ liquida (Ly); - - - fase fluida rica en hidrocarburo (F). RKPR+CMRS): — Eq. Ly L. -V - - - Eq. Ly-V. Datos
— : j b T Vo Datos experimentales: e fase L, Ref. [11]; A fase F,, e E. Ly I.Re:‘N [ZH]‘f X’E ] L \—NV I.Ref 9]
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Tabla 1. Parametros de sustancias puras (RKPR) oo | — 176 |
1.00E-06 1.00E-04 1.00E-02 100E+00 100|5+oz 1.00E+04 215 300 325 350 315
Comp dc . blL/mol] &, k Tc[K] Pc[bar] zZew 7 EOS Relacion molar Propano/Agua Temperatura (K)
: * o C
[bar*(L/mol)’] FIG. 5. Proyeccion T — relacion molar propano/agua de FIG. 6. Fraccion molar del propano en fase L
H,O 6.591528 0.016007 4.5004 2.0427 647.096 220.640 0.22944 0.27067 isobaras {6.89 bar, 34.47 bar y 206.8 bar} de equilibrio (equilibrio L,-L,-V) en funcion de T, para el
C,H 5.677247  0.044877 1.1000 1.8592 305.33 4872 0.27934 0.33183 de fases LyFyc para el sistema binario propano + agua.  sistema binario proparno + agua. Linea calculada
2°°6 Lineas calculadas (RKPR + CMRs): —fase acuosa liquida (RKPR + CMRs): —. Datos experimentales: o Ref.
C3H8 9.845405 0.059465 1.7518 1.9367 369.825 42.48 0.32023 0.27628 (LW); - - - fase fluida rica en hidrocarburo (FHC)' Datos [3]; O Ref. [8]; A Ref. [9].
) - experimentales (Ref. [9]): ® fase L,; O fase F,,.
Sustancias puras: se obtuvo una muy buena descripcion de P*** (T) y pyi, ol T)
Tabla 2. Parametros de interaccion de sistemas binarios n-alcano (1) + agua (2)
Alcano k= 1> I’ I’ T [K] T [K] | | » El modelo RKPR, acoplado a CMRs con &, ik dependientes de temperatura, describe
112 122 112 122 112 122 112 122 apropiadamente los equilibrios entre fases fIU|das para los sistemas etano + agua (278
CZHG 0.4969 0.04536 -0.03956 -1.1902 300 500 0.32914 -0.17966 K—445 K; 5 bar — 86 bar) y propano + agua (278 K—428 K; 5 bar — 206 bar).
C,H, 0.4177 0.06102 0.57549 -1.0263  63.22 26800 0.20882 0.02275 » Se requiere conocer mas informacion experimental del sistema etano + agua: no hay
27 datos publicados de equilibrio bifasico L -L,, cuyo ajuste suele ser mas dificil que el
: A Q\ £o FIG. 1. P,royeccién Temperatura del equilibrio L,-V.
3 1 | B — Relacion molar n-alcano/agua > Se encuentran bajo estudio otros sistemas alcano + agua con potencial de formacién
F ] del equilibrio trifasico L-L,--V : : : ;
3 + & X - computado para los sistermas de hidratos, para los cuales se emplean las mismas herramientas de modelado aqui
; x O
< 345 + Ql \ binarios C;H; (1) + H,O (2) y presentadas.
© 335 | 3 x CoHs (1) + 1,0 (2,
3 LY \ '-b Lineas calculadas (modelo: REFERENCIAS
© 325 + x “ RKPR + CMRs): — f
T - \ liquida (Ly); S) f la,se .E:\jcuc?sa 1. R. Span, Multiparameter Equations of State. 7. NIST. https://webbook.nist.gov/chemistry/fluid/
g' 315 + x-x Iqul . 4 \kwl ds€ liquida rica Springer. Berlin, 2000 8. S. Mokraoui,et al., Ind. Eng. Chem. Res., vol. 46,
o \ Q en hidrocarburo (L); - - - fase 2. A. Chapoy et al., J. Chem. Eng. Data, vol. 48, no. no. 26, pp. 9257-9262, 2007
= 305 - % &0, vapor (V). 4, pp. 957-966, 2003 9. R.Kobayashi & D. Katz, Ind. Eng. Chem., vol. 45,
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