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Comp.
ac

[bar*(L/mol)2]
b [L/mol] δ1 k Tc [K] Pc [bar] Zc

exp Zc
EOS

H2O 6.591528 0.016007 4.5004 2.0427 647.096 220.640 0.22944 0.27067

C2H6 5.677247 0.044877 1.1000 1.8592 305.33 48.72 0.27934 0.33183

C3H8 9.845405 0.059465 1.7518 1.9367 369.825 42.48 0.32023 0.27628

FIG. 1. Proyección Temperatura
– Relación molar n-alcano/agua
del equilibrio trifásico LW-LHC-V
computado para los sistemas
binarios C3H8 (1) + H2O (2) y
C2H6 (1) + H2O (2).
Líneas calculadas (modelo:
RKPR + CMRs):  ̶ ̶ ̶ ̶ ̶ fase acuosa
líquida (LW); ···· fase líquida rica
en hidrocarburo (LHC); - - - fase
vapor (V).
Datos experimentales: fase LW

{□ Ref. [8]; + Ref. [9]; Δ Ref.
[3]}, fase LHC {○ Ref. [9,10]},
fase V {X Ref. [9]; ◊ Ref. [10]}.
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Relación molar n-Alcano / Agua

Alcano k∞
112 k∞

122 k'112 k'122 T112 [K] T122 [K] l112 l122

C2H6 0.4969 0.04536 -0.03956 -1.1902 300 500 0.32914 -0.17966

C3H8 0.4177 0.06102 0.57549 -1.0263 63.22 268.00 0.20882 0.02275

Tabla 2. Parámetros de interacción de sistemas binarios n-alcano (1) + agua (2)
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Tabla 1. Parámetros de sustancias puras (RKPR)

CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES

➢ Los sistemas formados por agua y alcanos son de interés en la industria de los
hidrocarburos (por ej., debido a la posibilidad de formación de hidratos). Su
comportamiento de fases es difícil de modelar debido a su alta asimetría.

➢ En cuanto al modelado: [a] En trabajos de la literatura[3, 4] se han utilizado Ecuaciones de
Estado (EoS) cúbicas acopladas a reglas de mezclado flexibles pero inconsistentes[5]. [b]
EoS no cúbicas (por ej., PC-SAFT) se descartan por otro tipo de inconsistencias[1].

➢ En este trabajo se modeló el equilibrio entre fases fluidas para algunos sistemas binarios
agua + n-alcano, con la EoS cúbica RKPR, acoplada a reglas de mezclado cúbicas con
respecto a fracciones molares (CMRs)[6]. Se utilizaron parámetros de interacción
atractivos dependientes de la temperatura. Las CMRs son flexibles y consistentes[5].
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{T, 𝐏𝐬𝐚𝐭, ρ, Tc, Pc, Zc}
Ref. [7]
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FIG. 3. Proyección T – relación molar etano/agua de
isobaras {13.79 bar, 41.37 bar y 86.18 bar} de equilibrio
de fases LW-FHC para el sistema binario etano + agua.
Líneas calculadas (RKPR + CMRs):  ̶ ̶ ̶ ̶ ̶ fase acuosa
líquida (LW); - - - fase fluida rica en hidrocarburo (FHC).
Datos experimentales: ● fase LW, Ref. [11]; Δ fase FHC,
Ref. [12]. Quiebre de escala horizontal: Ϟ
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Relación molar Etano/Agua

➢ El modelo RKPR, acoplado a CMRs con kijk dependientes de temperatura, describe
apropiadamente los equilibrios entre fases fluidas para los sistemas etano + agua (278
K – 445 K; 5 bar – 86 bar) y propano + agua (278 K – 428 K; 5 bar – 206 bar).

➢ Se requiere conocer más información experimental del sistema etano + agua: no hay
datos publicados de equilibrio bifásico LHC-LW, cuyo ajuste suele ser más difícil que el
del equilibrio LW-V.

➢ Se encuentran bajo estudio otros sistemas alcano + agua con potencial de formación
de hidratos, para los cuales se emplean las mismas herramientas de modelado aquí
presentadas.
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FIG. 4. Proyección P – fracción molar de agua en la
fase vapor V de isotermas {278.1 K, 283.1 K, 288.1
K, 293.1 K, 298.1 K y 303.1 K} de equilibrio líquido-
vapor, y en el equilibrio trifásico, para el sistema
binario etano + agua. Líneas calculadas (modelo:
RKPR+CMRs): ̶ ̶ ̶ ̶ ̶ Eq. LW-LHC-V; - - - Eq. LW-V. Datos
experim: Δ Eq. Lw-V, Ref. [2]; X Eq. LW-LHC-V, Ref. [9]

FIG. 2. Proyección Presión-Temperatura de los
equilibrios trifásicos Lw-Lhc-V de los sistemas
C3H8 (1) + H2O (2) y C2H6 (1) + H2O (2). Líneas
sólidas: cálculos realizados con el modelo RKPR
+ CMRs. Datos experimentales: Δ Ref. [8]; ○
Ref. [9]; □ Ref. [10]. Estrella: punto cuádruple
de equilibrio entre una fase hidrato y las fases
fluidas (QH-Lw-Lhc-V). (C): punto crítico terminal
(equilibrio entre fase Lw y fase crítica orgánica).
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FIG. 5. Proyección T – relación molar propano/agua de
isobaras {6.89 bar, 34.47 bar y 206.8 bar} de equilibrio
de fases LW-FHC para el sistema binario propano + agua.
Líneas calculadas (RKPR + CMRs):  ̶ ̶ ̶ ̶ ̶ fase acuosa líquida
(LW); - - - fase fluida rica en hidrocarburo (FHC). Datos
experimentales (Ref. [9]): ● fase LW; □ fase FHC.
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FIG. 6. Fracción molar del propano en fase LW

(equilibrio Lw-LHC-V) en función de T, para el
sistema binario propano + agua. Línea calculada
(RKPR + CMRs):  ̶ ̶ ̶ ̶ . Datos experimentales: ● Ref.
[3]; □ Ref. [8]; Δ Ref. [9].

Sustancias puras: se obtuvo una muy buena descripción de Psat (T) y rliq.sat(T)

https://webbook.nist.gov/chemistry/fluid/

