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Introduccién

Una isopleta es un diagrama de fases a composicion global constante (z=const). El
advenimiento de modelos para la descripciéon de soluciones sélidas?! requiere disponer
de algoritmos de célculo que permitan computar isopletas completas, que consideren
tanto fases fluidas, como fases sélidas que son mezclas (no compuestos puros
precipitados). El propdsito del presente trabajo es el desarrollo de algoritmos para el
célculo de los tramos bifasicos de isopletas binarias en amplios rangos de presién. Los
pasos propuestos son los siguientes: [a] calcular todas las lineas criticas y trifasicas del
sistema; [b] encontrar todos los puntos (clave) de tales lineas con al menos una fase de
composicion idéntica a ‘Z’; [c] utilizar un método de continuacién numérica para calcular
un tramo de la isopleta que se origina en un dado punto clave.

Resultados y Conclusiones

La Fig. 1 ilustra los resultados obtenidos de la aplicacién de los algoritmos de calculo
propuestos. El sistema es metano + didéxido de carbono. Las fases fluidas fueron
modeladas con la ecuacién de estado PR-EoS (trasladada) con reglas cubicas de
mezclado y pardmetros de interaccion importados directamente desde la RK-PR-E0S?.
Para el liquido hipotético!, que es referencia para el calculo de las propiedades de las
fases sodlidas, fue suficiente con utilizar reglas de mezclado cuadraticas con parametros
ajustados usando informacién experimental de la linea trifasica SLV que nace en el
punto triple del diéxido de carbono puro®4(S;LV). El modelo predice una region soélida
homogénea (S): ello es imposible para modelos que asumen precipitacion en estado de
pureza®. Se concluye que los algoritmos propuestos son robustos y confiables.
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Figura 1. Diagr. de fases computado. Sist.: CH4(1) + CO2(2). 3 Davis3.A; Rodewald N.; Kurata
Fraccion molar global const.: z; = 0.9. V=vapor. L=lig. S=s6lido. F-AIChE J. 1962, 8, 537-539
FM= fase mayorit. Fi: fase incipiente. Equilib. bifasico: V.: VFM 4

- L Fi (rojo claro). Vs: V FM - S Fi (rojo oscuro). Lv: L FM - V Fi - oonmed ek DL ind. En.
(celeste). Ls: L FM - S Fi (azul). S.: S FM - L Fi (verde claro). Ss:

S FM - S Fi (verde osc.)]. Equilibrio trifasico (guiones): SuLV  5s.B. Rodriguez-Reartes, M.
(violeta). SiISiL (celeste). SISV (naranja)]. (A: Ptos. de doble Cismondi M.S. Zabaloy, J.
saturacion, e: Punto crit. calculado, m: Punto cuadruple calculado). Supercrit. Fluids, 2011, 57, 8-24.
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