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Introducción  
Un equilibrio trifásico reactivo (ETR) es una situación en que se tienen tres fases en 
equilibrio, para un sistema constituido por componentes que pueden participar de una o 
más reacciones químicas (RQs). Es posible que el número de RQs y el número de 
componentes en el sistema impliquen un único grado de libertad para el ETR. En tal 
caso, un set continuo de ETRs corresponderá a una curva (o hipercurva) trifásica 
reactiva (CTR). La relación entre temperatura, presión, y composiciones y densidades 
de fases, en un ETR, debe satisfacer la igualdad de potenciales químicos y la condición 
de equilibrio químico para cada una de las RQs posibles. Tal relación es independiente 
de variables como la composición global inicial o las cantidades relativas de las fases. 
El objetivo de este trabajo es el desarrollo de algoritmos de cómputo de CTRs. Una vez 
calculado un punto de tales curvas, se aplica un método de continuación numérica capaz 
de manejar la elevada no linealidad de las mismas. 
 
Resultados y Conclusiones 
La Fig. 1 muestra dos proyecciones diferentes de una CTR, calculada para el sistema 
reactivo i-C4(1) + n-C4(2) + N2(3), sujeto a la reacción de isomerización entre i-C4 y n-
C4. Si el sistema no fuera reactivo, se tendría una superficie trifásica en lugar de una 
curva. El modelo utilizado es la ecuación de estado (EDE) SRK1 con reglas cuadráticas 
de mezclado (RsQM) y parámetros de interacción nulos. Las capacidades caloríficas en 
estado gas ideal y las propiedades estándar a 298 K fueron tomadas de la ref2. Se 
verificó que los algoritmos desarrollados son robustos y requieren una intervención 
mínima por parte del usuario en el cálculo de CTR completas. 
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Fig. 1: Curva trifásica reactiva (CTR) calculada. Sist. reactivo ternario: 
isobutano(1) + n-butano(2) + N2(3). Reacción: isobutano(1) -butano(2). 
N2(3) es un inerte. Izq.: Proyección P vs. T. : Punto crítico terminal reactivo.  
Der.: Proyección razón {fracc. molar comp. 3/fracc. molar comp. 1} vs.  
razón {fracc. molar comp.  2/fracc. molar comp. 1}. Rojo: fase vapor (V). 
Verde: líquido 2 (L2). Azul: líquido 1 (L1). ------- tie lines. ,   ó : fracc. 
molar del comp.  en V, L2  ó  L1 respectivamente. 


