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Resumen 

Los sistemas n-alcanos + agua son de interés práctico en la industria de los hidrocarbu-
ros, debido a potenciales problemas como la formación de hidratos de gas. La alta asime-
tría de estos sistemas, reflejada en sus muy bajas solubilidades mutuas, dificulta modelar 
sus equilibrios de fases fluidas. En la literatura se ha recurrido a ecuaciones de estado 
cúbicas en volumen molar, acopladas a reglas de mezclado flexibles pero inconsistentes. 
Utilizar ecuaciones de estado no cúbicas es indeseable debido a otras potenciales incon-
sistencias, como la multiplicidad de loops de Maxwell a una dada temperatura. El presen-
te trabajo busca reproducir el comportamiento de fases fluidas experimental en los siste-
mas binarios n-alcano + agua, conservando la simplicidad relativa de las ecuaciones cú-
bicas. Se propone utilizar la ecuación de estado generalizada de Redlich-Kwong-Peng-
Robinson acoplada a reglas de mezclado cúbicas con respecto a la fracción molar. Estas 
reglas de mezclado son consistentes y suficientemente flexibles para sistemas altamente 
asimétricos. Los parámetros de interacción del modelo se ajustaron para los sistemas bi-
narios propano + agua, etano + agua y metano + agua. Para el ajuste de parámetros, se 
seleccionaron datos experimentales de equilibrios de fases fluidas disponibles en la litera-
tura, implementándose una optimización no lineal basada en el criterio de isofugacidad. 
Los resultados obtenidos con el presente enfoque de modelado muestran una buena 
descripción, cualitativa y cuantitativa, del comportamiento de fases fluidas en los sistemas 
n-alcano + agua. 

Abstract 
The n-alkanes + water systems have a practical interest in the oil & gas industry, due to 
potential issues such as the formation of gas hydrates. The high asymmetry of these sys-
tems, reflected in their very low mutual solubilities, makes it difficult to model their fluid 
phase equilibria. In the literature, equations of state cubic in molar volume have been 
used, coupled with flexible but inconsistent mixing rules. Using non-cubic equations of 
state is undesirable due to other potential inconsistencies, such as the multiplicity of Max-
well loops at a given temperature. The present work goal is to reproduce the experimental 
fluid phase behavior of the n-alkane + water binary systems, preserving the relative sim-
plicity of the cubic equations. It is proposed to use the generalized Redlich-Kwong-Peng-
Robinson equation of state coupled to mixing rules cubic with respect to the mole fraction. 
These mixing rules are consistent and flexible enough for highly asymmetric systems. The 
required interaction parameters were tuned for the binary systems propane + water, 
ethane + water and methane + water. For fitting the parameters, a selection of the fluid 
phase equilibrium experimental data available in the literature was made, and a non-linear 
optimization approach based on the isofugacity criterion was implemented. The results 
obtained with the present modeling approach show a good qualitative and quantitative de-
scription of the fluid phase behavior of n-alkane + water systems. 

Palabras clave: agua + n-alcano; equilibrio entre fases; alta presión; reglas de mezclado 
cúbicas 



1. INTRODUCCIÓN
El equilibrio entre fases fluidas de sistemas 

que contienen agua e hidrocarburos es de gran 
importancia práctica, por ejemplo, en el transpor-
te y el procesamiento del gas natural. La forma-
ción de hielo o de hidratos de gas son ejemplos 
de potenciales problemas.  

Los fluidos de interés son de carácter multi-
componente. Los modelos para representar su 
comportamiento de fases poseen parámetros de 
interacción binarios (PIB), ajustables a partir de 
información experimental de los respectivos sub-
sistemas binarios, tales como los sistemas n-
alcano + agua. El modelado del equilibrio entre 
fases fluidas de las mezclas n-alcano + agua es 
difícil debido a la gran asimetría del sistema, 
manifestada en sus muy bajas solubilidades mu-
tuas.  

En la referencia [1] se informa que las ecua-
ciones de estado (EdE) cúbicas en volumen mo-
lar, combinadas con las tradicionales reglas de 
mezclado cuadráticas (QMRs) de van der Waals 
sin dependencia de la temperatura, subestiman 
la solubilidad de alcanos livianos (de metano a n-
hexano) en agua. Para las ecuaciones de Soave-
Redlich-Kwong (SRK) y Peng-Robinson (PR), 
típicamente usadas en la industria de los hidro-
carburos, tales errores iban desde 4 órdenes de 
magnitud (metano + agua) hasta 14 órdenes de 
magnitud (n-hexano + agua). En la referencia [1] 
se evaluó el desempeño de dichos modelos con 
los PBI de la librería del simulador comercial 
Aspen Hysys®. Asimismo, en la ref. [1] se anali-
zó el uso de correlaciones simples para modelar 
la solubilidad de alcanos en agua, y se observó 
que las mismas presentan grandes desviaciones 
y además sólo pueden aplicarse en un acotado 
rango de condiciones. Por último, en la ref. [1] se 
estudió el modelado de las solubilidades de los 
mencionados alcanos livianos en agua mediante 
redes neuronales (ANN), obteniendose menores 
desviaciones que con los otros modelos estudia-
dos.  
Sin embargo, la aplicación práctica de este mo-
delo se ve limitada, pues los parámetros de la 
ANN (ponderaciones y sesgos) carecen de inter-
pretación física y las predicciones son poten-
cialmente confiables sólo para sistemas y condi-
ciones similares a los de la base de datos con 
que se ajustan los parámetros de la ANN. Otros 
investigadores han recurrido a EdEs cúbicas 
modificadas, acopladas a reglas de mezclado 
flexibles [2], [3], aunque inconsistentes [4]. En 
una línea alternativa, se han probado modelos 

basados en teoría de contribución grupal (GC) y 
efectos asociativos [5], [6]. Estos trabajos no 
reprodujeron correctamente el comportamiento 
cualitativo de la fracción molar del hidrocarburo 

en la fase acuosa líquida (𝑋HC
Lw), ya que prede-

cían un comportamiento lineal en función de la 
temperatura (T). En cambio, se conoce experi-
mentalmente para dichos sistemas que el com-

portamiento isobárico de 𝑋HC
Lw vs. T presenta una

curvatura cóncava hacia arriba, con una tempe-
ratura de mínima solubilidad (Fig. 7). Asimismo, 
no es deseable utilizar EdE no cúbicas en volu-
men molar, como las de las refs. [5], [6], debido a 
otras potenciales inconsistencias, como la multi-
plicidad de loops de Maxwell a una dada tempe-
ratura [7].  

El propósito del presente trabajo es capturar el 
comportamiento experimental de las fases flui-
das en los sistemas binarios n-alcano + agua, sin 
abandonar la simplicidad relativa de las ecuacio-
nes de estado cúbicas en volumen molar. Para 
ello se propone recurrir a reglas de mezclado 
cúbicas (CMRs) [8] con respecto a la fracción 
molar, las cuales son consistentes y suficiente-
mente flexibles como para capturar el compor-
tamiento de fases de sistemas altamente asimé-
tricos en conjunción con la EdE generalizada de 
Redlich-Kwong-Peng-Robinson (RKPR) [9], [10].  

2. METODOLOGÍA
El estudio de los sistemas n-alcano + agua, se 

inició con el análisis del comportamiento termo-
dinámico de las siguientes sustancias puras: 
metano, etano, propano y agua. Se consideraron 
datos de presión–volumen molar–temperatura 
(PVT) publicados por el NIST [11], abarcando 
tanto las regiones monofásicas fluidas como el 
equilibrio líquido-vapor (ELV) para dichas sus-
tancias. 

Los datos seleccionados se usaron para eva-
luar el desempeño de diferentes sets de paráme-
tros {ac, b, δ1, k} del modelo RKPR (ecuaciones 
(1) y (2)).  

𝐏 =
𝐑𝐓

𝐯 − 𝐛
−

𝐚

(𝐯 + 𝛅𝟏𝐛) [𝐯 + (
𝟏−𝛅𝟏

𝟏+𝛅𝟏
)𝐛]

(1) 

𝐚 = 𝐚𝐜 (
𝟑

𝟐 + 𝐓/𝐓𝐜
)
𝐤

(2) 

En las ecuaciones anteriores, P es la presión 
absoluta, T es la temperatura absoluta, v es el 
volumen molar, R es la constante universal de 
los gases, a denota al parámetro atractivo (cuyo 



                                                                                

 

valor es ac a la temperatura crítica Tc) y b es el 
parámetro repulsivo. δ1 y k son también paráme-
tros del componente puro. 

Los parámetros publicados por Cismondi et al. 
[10] mostraron un desempeño satisfactorio para 
el metano y el etano puros. En cuanto al agua y 
el propano, se realizó en este trabajo un ajuste 
de los parámetros de RKPR. Se obtuvo una 
buena descripción de la presión de equilibrio 
líquido-vapor y de la densidad del líquido satura-
do como funciones de la temperatura. Los valo-
res de parámetros de compuesto puro utilizados 
en este trabajo se informan en la Tabla 1. 

 
Tabla 1: Parámetros de sustancias puras (RKPR) 

Sustancia H2O CH4 C2H6 C3H8 

ac [bar*(L/mol)2] 6.591528 2.321193 5.677247 9.845405 

b [L/mol] 0.016007 0.030087 0.044877 0.059465 

δ1 4.5004 0.8500 1.1000 1.7518 

k 2.0427 1.50758 1.8592 1.9367 

Tc [K] 647.096 190.564 305.33 369.825 

Pc [bar] 220.640 45.992 48.72 42.48 

Zc
EXP 0.22944 0.28629 0.27934 0.27628 

Zc
RKPR 0.27067 0.33534 0.33183 0.32023 

 
Posteriormente, se seleccionaron y suavizaron 

datos experimentales de equilibrios de fases 
fluidas para los sistemas binarios propano + 
agua, etano + agua y metano + agua. Se eligie-
ron datos con información sobre presión, tempe-
ratura y composiciones de las fases correspon-
dientes a puntos de equilibrio líquido-vapor 
(ELV), líquido-líquido (ELL) y líquido-líquido-
vapor (ELLV). Cabe destacar que el sistema me-
tano + agua no presenta ELLV, debido a que la 
temperatura crítica del metano es muy inferior a 
la temperatura de punto triple del agua; por tan-
to, no existe un rango de temperatura en el cual 
puedan coexistir dos fases líquidas formadas por 
ambos compuestos.  

Los rangos de presión y temperatura estudia-
dos para cada sistema se muestran en la Tabla 
2, junto a la información sobre las referencias 
consultadas.  

 
Tabla 2. Rangos de condiciones de datos experimenta-

les de equilibrio entre fases seleccionados.  
Sistemas n-alcano + agua. 

Sistema  
Pmín – Pmáx 

[bar] 
Tmín – Tmáx 

[K] 
Ref. 

C3H8 + H2O 5 – 206  278 – 428  [2], [12]–[14] 
C2H6 + H2O 5 – 86 278 – 445 [13]–[17] 
CH4 + H2O 10 – 206 278 – 445  [18]–[21] 

 
Los datos binarios se utilizaron para ajustar los 

parámetros de interacción {k∞
ijk, k’ijk, Tijk, lijk} co-

rrespondientes a las reglas de mezclado cúbicas 
(CMRs) en fracción molar (x) con dependencia 
de la temperatura. A continuación, se muestran 
las expresiones de las CMRs para sistemas de 
NC componentes:  

𝐚 = ∑∑ ∑ 𝐱𝐢𝐱𝐣𝐱𝐤(𝐚𝐢𝐚𝐣𝐚𝐤)
𝟏/𝟑

(𝟏 − 𝐤𝐢𝐣𝐤)

𝐍𝐂

𝐤=𝟏

𝐍𝐂

𝐣=𝟏

𝐍𝐂

𝐢=𝟏

 (3) 

𝐤𝐢𝐣𝐤 = 𝐤𝐢𝐣𝐤
∞ + 𝐤𝐢𝐣𝐤

′ ∗ 𝐞𝐱𝐩(−𝐓/𝐓𝐢𝐣𝐤) (4) 

𝐛 = ∑∑∑ 𝐱𝐢𝐱𝐣𝐱𝐤 (
𝐛𝐢 + 𝐛𝐣 + 𝐛𝐤

𝟑
) (𝟏 − 𝐥𝐢𝐣𝐤)

𝐍𝐂

𝐤=𝟏

𝐍𝐂

𝐣=𝟏

𝐍𝐂

𝐢=𝟏

 (5) 

El ajuste de los parámetros de interacción para 
cada sistema se trató como un problema de op-
timización no lineal. Para esto se implementó un 
algoritmo de Levenberg–Mardquardt, modificán-
dose los parámetros de interacción hasta mini-
mizar cierta función objetivo (FO) que midiera de 
alguna manera la desviación del modelo termo-
dinámico respecto a los datos experimentales. 
Para un sistema de NC componentes, se utilizó 
la siguiente FO para ND puntos de equilibrio se-
leccionados:  

𝐅𝐎 = ∑∑[𝐥𝐧(
𝐟𝐣
𝐗

(𝐏𝐢, 𝐓𝐢,𝐗𝐢⃗⃗  ⃗)

𝐟𝐣
𝐘

(𝐏𝐢, 𝐓𝐢,𝐘𝐢⃗⃗  ⃗)

)]

𝟐
𝐍𝐂

𝐣=𝟏

𝐍𝐃

𝐢=𝟏

  (6) 

En la ecuación (6), 𝑓𝑗
𝑋 y 𝑓𝑗

𝑌 denotan a las fu-

gacidades del componente j (calculadas median-
te el modelo RKPR + CMRs) en las fases X e Y 
respectivamente, para un punto de equilibrio i de 
presión (𝑃𝑖), temperatura (𝑇𝑖) y composiciones de 

fases 𝑋𝑖
⃗⃗  ⃗ e 𝑌𝑖

⃗⃗  conocidas. De esta manera, la fun-
ción implementada se basó en el criterio de 
isofugacidad para cada componente, condición 
necesaria para el equilibrio de fases. En el con-
texto de la ecuación (6), un dado dato experi-
mental de ELLV con información completa in-
crementa en dos unidades el valor de ND, es 
decir, la información de un punto de ELLV se 
introduce en la FO como si se tratara de dos 
datos experimentales independientes de equili-
brio fluido-fluido. 

Notar que  𝑋𝑖
⃗⃗  ⃗ es un vector con NC valores de 

fracciones molares. Lo mismo sucede con  𝑌𝑖
⃗⃗ . 

Finalmente, se compararon las predicciones del 
modelo RKPR + CMRs (con los parámetros de 
sustancias puras y de interacción ajustados) con 
la información experimental seleccionada de los 
sistemas propano + agua, etano + agua y me-
tano + agua. Este análisis se realizó de forma 



                                                                                

 

gráfica, considerando diferentes proyecciones 
termodinámicas del equilibrio entre fases fluidas. 

 

3. RESULTADOS Y DISCUSIÓN 
Los valores de los parámetros de interacción 

ajustados se informan en la tabla 3.  
  

Tabla 3: Parámetros de interacción de sistemas bina-
rios n-alcano (1) + agua (2) obtenidos en este trabajo 

Sistema CH4 + H2O C2H6 + H2O C3H8 + H2O 

k112
∞  0.4983 0.4969 0.4177 

k122
∞  0.16417 0.04536 0.06102 

k112
′  -0.47004 -0.03956 0.57549 

k122
′  -1.1677 -1.1902 -1.0263 

T112 [K] 300 300 63.22 

T122 [K] 500 500 268.00 

l112 -0.10561 0.32914 0.20882 

l122 -0.04436 -0.17966 0.02275 

 

Se implementó el modelo RKPR+CMRs para 
calcular distintos equilibrios de fases fluidas para 
los sistemas n-alcano + agua estudiados, utili-
zando los parámetros de las tablas (1) y (3).  

Tanto el sistema propano + agua como etano 
+ agua presentan líneas univariantes de ELLV, 
coexistiendo una fase líquida acuosa (Lw), una 
fase líquida rica en hidrocarburo (Lhc) y una fase 
vapor (V). En la fig. 1 se muestran los resultados 
comparativos para el modelado del ELLV en am-
bos sistemas, en proyección temperatura-
composición. Las curvas corresponden a los 
cálculos realizados con el modelo y los marcado-
res (triángulos, cuadrados, rombos, etc.) repre-
sentan datos experimentales de la literatura. 
Como puede observarse, el modelo reproduce 
adecuadamente los datos experimentales, a ni-
vel cuantitativo y cualitativo. 

 

 

Figura 1: Proyección T-composición del equilibrio LW-
LHC-V en los sistemas propano + agua y etano + agua. 

 

En la fig. 1, debido a la alta asimetría en am-
bos sistemas, se utilizó la relación molar (en lu-
gar de fracción molar) para posibilitar la visuali-
zación simultánea de las composiciones de las 
tres fases. En el sistema etano + agua, por 
ejemplo, la relación molar alcano/agua para 
T=275K va desde el orden de 10-3 en la fase Lw 
(rama izquierda) hasta 10+4 en la fase Lhc (rama 
derecha). Esta diferencia de 7 órdenes de mag-
nitud confirma las bajas solubilidades mutuas 
entre alcanos y agua. En el sistema propano + 
agua, dicha diferencia se amplía hasta 8 órdenes 
de magnitud. Por tanto, se infiere que la asime-
tría en los sistemas alcano + agua se incrementa 
con el incremento en el tamaño de la cadena 
hidrocarbonada.  

La composición del vapor tiene valores inter-
medios entre ambas fases líquidas, lo cual es 
característico en los sistemas con azeotropía 
heterogénea. La relación molar alcano/agua de 
la fase V es cercana en orden de magnitud a la 
de la fase Lhc, convergiendo la composición de 
ambas fases en el  punto crítico terminal 
(=critical end point=CEP) del sistema.  

 El equilibrio Lw-Lhc-V calculado para los siste-
mas propano + agua y etano + agua se presenta 
también mediante la proyección presión–
temperatura (fig. 2). En ambos sistemas, la línea 
trifásica existe entre el CEP C y el punto cuádru-
ple Q, cuya cuarta fase incipiente es un sólido 
cristalino del tipo hidrato (H). Los resultados se 
presentan en la fig. 2, la cual muestra un desem-
peño satisfactorio del modelo. Notar que la tem-
peratura del CEP es cercana a la Tc del n-alcano 
(Tabla 1). 

 

 

Figura 2: Proyección P-T del equilibrio LW-LHC-V en los 
sistemas propano + agua y etano + agua. 

 
Por otro lado, se modelaron equilibrios bifási-

cos para presiones moderadas y altas. Las figu-
ras 3 y 4 ilustran algunos de los resultados obte-
nidos, junto a los correspondientes datos expe-



                                                                                

 

rimentales, para los sistemas propano + agua y 
etano + agua, respectivamente.  
 

 

Figura 3: Isóbaras de equilibrio de fases fluidas para el 
sistema propano + agua. 

 
En la fig. 3, las isobaras elegidas para el sis-

tema propano + agua ilustran dos tipos de equili-
brio bifásico, en el rango de T mostrado. Para 
34.5 bar (500 psia), se pueden etiquetar las fa-
ses en equilibrio como Lw y V, ya que la primera 
tiene un alto contenido de agua y densidades 
acordes a un líquido, mientras que la segunda es 
rica en propano bajo condiciones de T>TC y 
P<PC (ver su punto C, fig. 2) (ver TC y PC del pro-
pano en Tabla 1). En cambio, para la isóbara de 
206.8 bar (3000 psia) es más apropiado hablar 
de un equilibrio entre una fase LW y una fase 
fluida rica en hidrocarburo (Fhc), ya que ésta no 
puede etiquetarse como líquido o vapor, porque 
se encuentra a P y T supercríticas, con respecto 
a TC y PC del propano puro (Tabla 1). 

 

 

Figura 4: Isobaras de equilibrio de fases fluidas para el 
sistema etano + agua. 

 
Las isobaras mostradas para el sistema etano 

+ agua en la fig. 4 tienen un comportamiento de 
fases análogo a lo descripto en la fig. 3 para el 

propano + agua. En ambos casos, el modelado 
mediante RKPR + CMRs fue satisfactorio. 

La fig. 5 muestra algunos resultados para el 
sistema etano + agua a temperaturas más bajas 
(278.08 K - 303.11 K). Se presenta la fracción 
molar calculada de agua en la fase vapor, tanto 
para isotermas en la región de equilibrio Lw-V 
como para la línea de equilibrio Lw-Lhc-V. Como 
se observa en las isotermas de 278 K - 293 K, el 
modelado en la región bifásica es satisfactorio. 
Este rango de temperaturas es importante, dado 
que es próximo al punto cuádruple Q (Lw-Lhc-V-
H) de este sistema (T=285 K, ver fig. 2). Asimis-
mo, el modelo RKPR + CRMs representó de 
forma aceptable los datos publicados en la ref. 
[13] para el equilibrio trifásico (Fig. 5).  
 

 

Figura 5: Contenido de agua en la fase vapor para el 
sistema etano + agua 

 
En cuanto a las isotermas de 298 K y 303 K 

del sistema etano + agua (Fig. 5), el comporta-
miento cualitativo del modelo es correcto, pero 
existe una desviación cuantitativa. La dificultad 
para modelar la isoterma de 303 K podría estar 
relacionada a una inconsistencia entre los datos 
experimentales: en la fig. 5 se puede observar 
que la sucesión de puntos bifásicos a 303 K de 
la ref. [15] (triángulos) no tiende hacia el punto 
trifásico de 303 K según [13], el cual sí es repro-
ducido por el modelo. No se encontraron en la 
literatura más datos experimentales sobre este 
sistema en su línea trifásica ni a temperaturas 
próximas a 300 K.  

Finalmente, se modeló el equilibrio Lw – V para 
el sistema metano + agua (figs. 6 y 7). En la fig. 
6 se aprecia que el modelo RKPR + CMRs logró 
muy buen ajuste de la fracción molar de agua 
(YH2O) en el vapor saturado para el rango en 
temperaturas de 278 K – 298 K. Asimismo, se 
reprodujo correctamente la solubilidad del me-
tano en la fase acuosa líquida (fig. 7), así como 
la temperatura de mínima solubilidad para cada 



                                                                                

 

isobara. Estos resultados son un avance respec-
to a las dificultades encontradas por [1] a nivel 
cuantitativo y por [5], [6] a nivel cualitativo, man-
teniéndose la simplicidad de usar EdE cúbicas 
en volumen. 

 
 

 

Figura 6: Contenido de agua en la fase vapor (escala 
logarítmica, eq. Lw-V) para el sistema metano + agua 

 
 

 

Figura 7: Isóbaras de solubilidad (fracción molar) del 
metano en fase acuosa para el sistema metano + agua 

(equilibrio Lw-V) 

 
CONCLUSIONES Y RECOMENDACIONES 

El modelo RKPR, acoplado a CMRs con kijk 
dependientes de temperatura, describe apropia-
damente los equilibrios entre fases fluidas para 
los sistemas propano + agua (278 K – 428 K; 5 
bar – 206 bar), etano + agua (278 K – 445 K; 5 
bar – 86 bar) y metano + agua (278 – 445 K; 10 
bar – 206 bar).  

Se requiere conocer más información experi-
mental del sistema etano + agua: por ejemplo, 
no hay datos publicados de equilibrio bifásico 
LHC-LW, cuyo modelado suele ser más difícil que 
el del equilibrio LW-V. Para este sistema también 
se necesitarían más mediciones de las composi-
ciones de las fases en su línea trifásica, así co-

mo en equilibrios bifásicos a temperaturas sufi-
cientemente cercanas a 300 K. 

Se encuentran bajo estudio otros sistemas al-
cano + agua con potencial de formación de hi-
dratos, para los cuales se emplean las mismas 
herramientas de modelado aquí presentadas. 
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Los sistemas agua + alcanos son de interés en la industria de

los hidrocarburos (ej. de posible problema: formación de

hidratos). Su comportamiento de fases es difícil de modelar por

su alta asimetría. En la literatura [1,2] se han utilizado

Ecuaciones de Estado (EoS) cúbicas acopladas a reglas de

mezclado flexibles pero inconsistentes [3]. EoS no cúbicas (por

ej., PC-SAFT) se descartan por otras inconsistencias [4].

En este trabajo se modeló el equilibrio entre fases fluidas para

sistemas binarios agua + n-alcano, con la EoS cúbica RKPR,

acoplada a reglas de mezclado cúbicas con respecto a

fracciones molares (CMRs) [5]. Se utilizaron parámetros de

interacción atractivos dependientes de la temperatura (T). Las

CMRs son flexibles y consistentes [3].
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1. Selección de datos PVT (comp. puros) [6]

Sistema Pmin – Pmax [bar] Tmin – Tmax [K] Ref.

C3H8 + H2O 5-206 278-428 [1][7-9]

C2H6 + H2O 5-86 278-445 [7][9-12]

CH4 + H2O 10-206 278-445 [13-15]

2. Ajuste de parámetros

de RKPR (comp. puros)

4. Optimización de parámetros de CMRs (sist. binarios)

3. Selección y suavizado de datos experimentales de

equilibrio de fases fluidas (sistemas binarios)

RESUMEN

T
E

M
P

E
R

A
T

U
R

A
(K

)

RELACIÓN MOLAR N-ALCANO / AGUA

CONCLUSIONES

REFERENCIAS

• El modelo RKPR, acoplado a CMRs con kijk dependientes de T,

describe apropiadamente los equilibrios entre fases fluidas para los

sistemas metano + agua (278 -445 K; 10 bar – 207 bar), 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 (por ej., datos de equilibrio bifásico LHC-LW).

• Se están estudiando, con las herramientas presentadas, otros

sistemas alcano + agua con potencial de formación de hidratos.
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FIG. 3. Sistema metano + agua. Fracción

molar del metano (XCH4) en la fase acuosa

lìquida vs. temperatura en la region bifásica

(LW-V) en las isóbaras de 27.58 bar, 55.16

bar, 86.18 bar, 137.9 bar y 206.8 bar.

Líneas sólidas calculadas con el modelo

RKPR + CMRs. Datos experimentales: ○

[15]

FIG. 1. Proyección Temperatura –

Relación molar n-alcano / agua

del equilibrio trifásico LW-LHC-V

computado para los sistemas C3H8

(1) + H2O (2) y C2H6 (1) + H2O

(2). Líneas calculadas (modelo:

RKPR + CMRs):   ̶ ̶̶  ̶̶ fase

acuosa líquida (LW); ···· fase

líquida rica en hidrocarburos

(LHC); - - - fase vapor (V). Datos

experimentales: LW {□ [7]; + [8];

Δ [1]}, LHC {○ [9,10]}, V {X [8];

◊ [9]}. Quiebre de escala: Ϟ

FIG. 2. Contenido de agua (fracción

molar) en la fase vapor (V) a diferentes

temperaturas {278.1 K, 283.1 K, 288.1 K,

293.1 K, 298.1 K y 303.1 K} en el

sistema binario etano + agua. Líneas

calculadas de equilibrio (modelo:

RKPR+CMRs): ̶ ̶  ̶̶ ̶ LW-LHC-V; - - - LW-

V. Datos experimentales de equilibrio:

X LW-LHC-V [9]; Δ Lw-V [10]
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