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A vasta gama de sistemas existentes na induastria quimica prejudicar o potencial de predicao. O termo de dispersao nao é
demanda equacoes de estado complexas para a predicao de seu alterado com a simplificacao, e incorpora uma regra de mistura. As
comportamento termodinamico. A PC-SAFT, desenvolvida com versoes simplificada e completa desta equacao de estado foram
base na mecanica estatistica, revela grande potencial de predicao implementadas em linguagem Java utilizando-se o ambiente de
para muitos compostos organicos e suas misturas. A versao desenvolvimento Eclipse, visando analisar o desempenho do
simplificada desta equacao torna a contribuicdao da cadeia rigida modelo simplificado em predizer o comportamento de misturas
menos complexa matematicamente, aprimorando a velocidade simples.
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Esta contribuicdo, devido as interacoes repulsivas, é o alvo da simplificacao do
L L _ modelo. Isto melhora a velocidade computacional de calculo das propriedades
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Foi necessario transladar o volume molar para o CO, sub-resfriado. Esta tecnica foi contribuicdo do CH,, pois este se encontra superaquecido nesta condigio. O valor de
utilizada visto que o erro na pressao pode ser corrigido a um valor aceitavel mediante 7,6 107 m3 mol! é o que se adequou melhor para todos os casos. Porém, para a

a insergao de uma pequena correcao no volume molar. versiao completa aplicada a mistura este deslocamento teve que ser um decréscimo.

RESULTADOS E COMPARACAO DE DESEMPENHO

CONCLUSOES erro relativamente grande na pressio. Foi determinado um valor de

e A versao simplificada da equacao de estado PC-SAFT fornece translacao de volume molar para o dioxido de carbono, a 270 K,
resultados tao satisfatorios quanto a completa e com velocidade iguala 7,6 107 m3mol-i.

computacional aprimorada gracas a reducao na complexidade de

sua implementacao. Contudo, ambas as versoes apresentam um e A regra de mistura presente no termo de dispersao apresenta o

grande erro na condicao de ponto critico. parametro de interacdao binaria k; impondo um carater

inadequadamente empirico ao modelo para sua aplicacao a

e Apesar do potencial de predicao do modelo, foi necessario realizar misturas. O desenvolvimento de uma regra de mistura baseada na

a técnica de translacao de volume para o dioxido de carbono sub- energia livre de Gibbs em excesso poderia permitir sua aplicacao

resfriado puro, introduzindo-se um desvio para misturas polares e assimeétricas em amplas faixas de

desprezivel no volume molar para corrigirum temperatura e pressao.
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