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Introduccién

Una envolvente de fases reactiva (EFR) es la frontera, en el plano presion-temperatura,
que separa la region de homogeneidad de la de heterogeneidad, para un dado sistema
multicomponente reactivo de composicion global inicial especificada. En un punto de la
EFR se satisfacen la igualdad de potenciales quimicos, la condicién de equilibrio
quimico para cada una de las reacciones quimicas posibles, la conservacién de la masa
y la incipiencia de una de las fases. El propdsito del presente trabajo es el desarrollo de
algoritmos para el calculo de EFRs. Una vez obtenido un punto convergido de la EFR,
se aplica un método de continuacién numérica capaz de obtener un altamente no lineal
set continuo de soluciones del sistema de ecuaciones apropiado, el cual corresponde a
un punto de saturacién reactivo (p.ej., punto de burbuja, punto de rocio, etc).

Resultados y Conclusiones

La Fig. 1 muestra una EFR, computada para un dado sistema ternario reactivo, de una
dada composicion global inicial. El modelo utilizado es la ecuacion de estado (EDE)
SRK' con reglas cuadraticas de mezclado (RsQM) y valores de parametros obtenidos
de la ref?. Las propiedades estandar a 298 K y las capacidades calorificas en estado
gas ideal provienen de la ref’. Se observa variacion de la composicion global (fracciones
molares globales de los componentes) a lo largo de la EFR (Fig. 1, Der.: recta verde).
La linea verde se reduciria a un punto si la envolvente de fases fuera la de un sistema
no reactivo, para el cual la fase mayoritaria tendria fracciones molares de los
componentes constantes. Se observa también en la Fig. 1 un elevado grado de no
linealidad, con el que los algoritmos de calculo lidiaron satisfactoriamente.
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Fig. 1. EFR computada. Sist. reactivo: CO2 (1) + 6xido de propileno
(2) + carbonato de propileno (3). Composic. molar global inicial z , =
0.75, z,0 = 0.25 y z35 = 0.00. lzq.: Proyeccion P vs. T. Rojo: ptos. de
rocio (PsR). Azul: ptos. de burbuja (PsB). Der.: Proyeccion fracc. molar
del comp. 2 vs. fracc. molar del comp. 1. Verde: composicién molar global
(fase mayoritaria). Rojo: liquido incipiente (Lincp) €en PsR. Azul: vapor
incipiente (Vincp) en PsB. ----- tie lines. z;, x; 0 y; :fracc. molar del
comp. i global, en Lincp 6 €n Vinep respectivamente.
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