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RESUMEN 

S. hace una 9XLenaa reYisJ.ón de .los diYersos mt..odos ~ -

han dasarroll.ado para .. t.J.mar propledades tlsic:as. t.«"moc:lin.Aai.cas 

y de t.ranapart.e pcr ~o de Mt..odcs de cont.r-J.bución de grupas y 

- __.,_,. .. ~ _.. a.- a la est.ruct...-a mJlecular de alg(ln 

~t.o .... part.J.cular. - posi.bl• ct.t.ertdftar la propiedad --
En el caplt.ulo 1. se ~ana.n algunos aspect.os t.eóri.cos 

f"~- en el ct.aarrol.lo del -*l.odo de cant.ribucJ.ón de 

g:rupca. En los caplt.ulcm 2. 3 y 4. •• presen.L&n l.os dJ.terent.ec 

m6t.odas que - t.1--. para -t.i..ar l.as propiedades 1"J.s1cas, 

t...rmxlln6al.cas y de t.ransport.e, respect.J.~t..e. En el caplt.ulo e 
- ...-t.ra ~ el -*t.odo d9 cant.r.lbu::16n de grupos no sol._..t.e 

.s aplJ.cable en el eücuJ.o espec.1.f"J.co de alguna propiedad, sino 

~ t.amb16n ~ser ut.11.lzado en el ca.lculo de parAmet.ros que 

- ut.J.l.J.est en el ~culo de propledades. 

lladlant.e ta'\ progre-. deo comput.o, el. cual involucra la -:y'IX"ia 

de la. m6t.odos que S. describen, se hac• la evüuación para 

di,,_.sos CC111111p9St.c:. de las dlst.J.nt.as prapledades qa-. - dlrscrJ.ben 

en los caplt.ulos respect.J.YOS. S. present.a la l'ar.a general del 

prograaa de c6111put.o rea.ti.za.do y su ut.J.11zac16n, as1 cae:> el 

list,ado del progr.- principal y los discos de COllpllt.adodora para 

les usuarios int.erezados. 
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INTROOUCCION V OBJETIVOS. 

L.a evalt.1aci6n d• propi.dades: para algfln compuest.o 

c:S.t.erainado, .,.. oc--.10l't9S par.cer1a una t.ar•• bast.ant.• laboriosa 

cua..ndo los dat.os no se encuent.ran r9'p0f"t.ados en la lJ.t.erat.ura. Se-

pued9 proceder a ut.ilizar div.raaa correlacion.s para eval.U&I"' 

la propi-=tad deseada, sin embargo. en muchos casos no s• t.i•n•n 

l.09 pa.r~ros suf'icient.- cuando •l compuest.o r-.ult.a ser poco 

ustial. Taab16n, se pu-=te recurrir de manera •><perin.nt.al, ~ro est.o 

r .. ult.a, general-.nt.e incost.•abl• y s• 81!1fll•&ria demasiado t.iempo 
en ello. 

Un Mt.odo simple y eticient.e para gen.ración de valor .. de 

PT'opi~ f'i•icaa, t.M"llQCÜ.~caa y de t.ranspol"t.e, - el .. t.odo 

d9 cOh.t.ribución: de grupo$ el. cual es a.mpliament.e ut.ilizado cuando 

los valores no se encu.nt.ran report.ados en la lit.erat.ura. El 

_mt.odo de ccnt.ribución de grupos es una herrami.ent.a ót.11. para 

realizar diserso. preliainares cuando se requiere una 

aproximacidn de un valor de ciert.a propiedad. 

En -t.• t.r&bajo se anal.izan d1v.rs&9 tor ... de .-valuación de 

propiedadem f'l•icas, t.M"madinA.tcaa y d• t.ransport.• *" base al 

Mt.odo de cont.ribuci.órs de grupos, pr-•nt.ando varias opciones que 

•• han ct.sarrollado para la evaluación de tal- propiedades, 

siendo posible, ent.onces, realizar co.-paraci.ones ent.re •llos y 

obs.rvar las 11.U.t.acionem que se pr .. ent.an. Para lograr .. t.o ae 

han rijado los siguient.- objet.ivos' 

1. - Analizar las cUf'er•nt... f'or-• d• evaluación de 

propl.ecladetl f'isiea•, t.er~~cas y de t.ransport.• vi.a 

116t.odos d• eont.ribuclón de grupos. 

a. - Compa.rar los .-t.odos de cont.ribución de grupos para la 

evalua.c16n de propiedades tisic-. t. ... modi~micas y de 

u 



t.ransport.e con los val.ores report.ados en la lit.erat.ura. 

3. - Desarrollar un paquet.e de cómput.o para eval.ua.r las 

propiedades f'isicas. t.ermodin..Ucas y de t.ransport.e de 

los diversos m6t.odos de cont.ribución de grupos. 

'· - Evaluar el alcance y lildt.aciones de los rn6t.odos de 

cont.ribue10n de grupos para est.imar las dist.int.as 

propJ.edades. 

Los _.t.odos de contribución de grupos son herramient.as de 

gran ieport.ancia ya que con est.os es posible est.imar las 

propiedades ya _,-.clonadas de -.nera sencilla. est.os Mt.odos 

caracterizar\ por ser empiricos. en los que es necesario conocer la 

-t.ruct.ura molecular. observando los grupos f'uncionales que la 

const.it.uyen y sumando las correcciones necesarias que se deban 

hacer. La t.eoria básica del •t.odo es abordada breve .. nt.e en el 

Capit.ulo 1. 

A trav6s de los cap1t.ulos que •• present.an. se puede adv.rt.ir 

la cocwt.ant.e evolución Q'-- el •t.cxSo de cont.ribución de grupos ha 

suf"rido. y que. por ej..plo. para propiedades t'isicas -C.pit.ulo 2:

y propiedades t.er-=x:IJ.~aicas -C.pit.u1o 3- se ha t.enido el ft!l&yor 

no-t-o de -61.odos. en t.ant.o que para las propiedades de 

t.ransport.e. t.rat.adas en el Cap1t.ulo 4. aón se encuent.ra poco 

explorado e incluso para evaluar coef'icient.es de dif'usión no se 

t.1..n.n M6t.odos repcrt.ados. 

El Mt.odo de cant.ribución de grupos puede ser un auxiliar en 

la det.erlninación de al.gu:nos par•-t.ros para 

ct.t.erminar al.guna propiedad t.ermodiMJldca, en el 

pr .. ent.an ot.ras aplicaciones del .. t.odo. 

post.eriorlB9nt.• 

Capit.ulo B •• 

La evaluación de mét.odos de cont.ribución de grupos es, en 

general. sencil.la, pero puede requerir de un mayor nú.mero de 

par.A.met.ros a .-elida que el comptMSt.o es ~s complejo. lo que 
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pods"ia llevar a cAlculo:s. aparenleiaenle. ledio:so:s. Para. f'acililar 

dichos cilclulos. se desarrollar• un paquet.e de c6tlput.o en el qi.»

se encuentren involucradas varias opciones para que, una v.z: 

conociendo los grupos y las correcciones qu. cada aut.or 

propone, s• pueda evaluar la prop1.:Sad deseada. 
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CAPITULO 

GENERALIDADES 



1. GENERALIDADES. 

El 1D6t.odo de cont.ribución de grupos. se basa f'undament.alment.e 

eh que cada part.e de la Sll0l6cula CAt.omo. eh.lace. ~rupo f'uncional. 

et.e.::> t.endr.i. alguna cont.ribU<:i6n. para alguna propiedad en 

siendo 6st.a cont.ribución eonst.ant.• e independient.e del rest.o de la 

mol6cula. 'PC!r lo que la suma de las cont.ribuciones de los 

el•lftent.os. det.erminar•n la propiedad. J. L.. Franklin tt'1> propuso 

qu. si IP es alguna propiedad cualquiera. la det.erm.inación de IP se 

dar• por: 

lP Í¡: Cont.r-ibuciorses de las } + { correcciones 
ª t est.ruct.uras tn0leculares necesarias 

{ 
correcciones 
si.~ria 

C:l..1) 

En la ecUAción. (1.1) las cont.ribuciones de las est.ruct.uras 

mol.eulares. ccnno ya se ~J.onó. se ref'i9t"eh a la cont.r1buc16n 

que a.lg(m ele?Dent.o de> la Jll016cula aport.a a una prapiedad del 

compuest.o; el t.6rnt1no de correcciones necesarias se refiere a 

ciert.as correcciones que de-ben de rb.a.l izarse al est.imar la 

propledad. est.as correcelones suel9n ser. por lo Q•neral. 

cor-recciones por la pr-esenc::ia de algún doble o t.riple enlace. o 

dobles y t.riples enlaces conjugados que suelen aparecer en un 

solo eOlftp\leSt.0 0 ~ambleri suelen hacerse correcciones PDf' la 

presencia de is6-ros de las a:>"lkulas. corr&ceiones por 

ram.if'icac:::iones exist.ent.es. correcciones po1"' la 'torsaa.c16n de anillos 

Carc:rmAt.icos o no-arolrli.t.icos:>. et.e. 

Las cont.ribuciones sl-'t.ricas est.an dadas por el t.~mino 

-Rlna, donde o es •l numero de s1,..t.r1a. Es~• numero de 

s1 .. t.r1a represen~• el nWDero t.ot.al de orient.aciones de los 
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át.Ofh':)S Co grupos) idént.icos que en una molecula puede asum.tr 

por rot.aciones alrededor de algún eJe, o por rot.aciones dent.ro 

de molecula misrna. Con t~recuencia a se separa en dos part.es ª~,u. y 

ª""'". por lo que 

Por ejemplo, el propano t.iene dos grupos t.ermi-nales -CH3, cada uno 

t.iene un t.riple eje de s.:.met.r1a. L.a rot.ación de ést.os grupos 

int.ernos produce a\nt = (3)(3) como el nú.cleo de permut.aciones. 

También. la molécula t.iene un doble eje de simet.ria. as1, 

a = 2. Ent.onces a = CIDC3)z = 18 . .. , 
Al est.irnar alguna propiedad, siempre será necesario 

el int.roducir los t.érminos de correciones necesarias de 

correcciones por sirnet.ria ya que, por ejemplo, las correcciones 

?:Jr simet.ria no se t.oman en cuent.a para el c~lculo de la capacidad 

cal.orif"ica para el clllculo de la ent.alpia. Cada mé-t.odo 

desarrollado por los dist.int.os aut.ores, aunque se evalúe la misma 

p~opiedad. t.iene sus propias caract.erist.icas y habrá. de t.omarse en 

cuent.a las correcciones. que para cada m&t.odo y cada caso, sean 

necesarias realizar. 

Aunque el alitt.odo de cont.ribuc16n de grupos es cmpirico, se 

ha.n desarrollado algunas reglas de sumas de grupos que cumplen con 

lo est.ablecido por la ecuación C1. .1:>. Benson y Buss 

presen~aron buena discusión de reglas de suma y las 

clasif"icaron de una manera jerArquica. Una de est.as reglas la 

que denominan como "ley det.erm.inat.iva" la cual nos dice que 

siendo IP la propiedad molecular para la reacción: 

RNR + SNS t 2RNS 

3 



fP ... o. si la separación ent.re R y S se hace más grande comparada 

con con sus dimensiones. Es decir. que la 1nCluenc1a del element.o 

•recino se rll!tduce r~pidament.e con la dist.ancia en una rnol6cula. 

Ot..ra regla se le denoml.na "aproximación de orden cero" la cual 

se re~eriere a la suma de las propiedades atómicas. es decir. las 

propiedades de cualquier moléCUla depende solamen~e del nomero de 

cada t.ipo de ~t.orno present.e en la molécula y es 1ndependient.e de 

sus enlaces int.ernos. 

L.a ••aproximación de primer orden" denot.a la suma de los 

enlaces. Est.a aproX1maci6n es para ''perrru.t.ir" a alguna est.ruct.ura 

nolecular N, hacerse de un :,..t.omo sencillo Ct.al como o. S:> o un 

at.omo sust.it.uido parcialment.e et.al corno CHz. NH. CO). Est.a 

supos1c16n Cunciona de manera precisa con compues~os de cadenas 

rect.as Csin rami.Clcaciones) pero present.a menor precisión con 

compuest.os ramiCicados. 

Finalment.e. se t.iene la ''aproximación de segundo orden". la 

cual se refiere a la suma de los grupos. en la que se define como 

"grupo" a un at.omo polivalent.e junt.o con sus ligandos. al menos 

uno de los cuales debe t.ambien ser polivalente. AS!, est.e esquema 

est.a rest.rlngido para compuest.os que t.iene al menos dos at.ornos 

polivalent.es. El esquema de suma de grupos puede sólo dist.inguirse 

ent.re isorneros cuando se presenta isomerismo part.ir de 

diferencias en los grupos de las moléculas, como en el caso de 

n-butano e isobut.ano. 

No t.odos los métodos present.ados en est.e lext.o se basan en 

las reglas mencionadas, sin embargo. muchos de los métodos que se 

describirAn se apegan Cimpl1cit.a explicit.ament.e) las 

suposiciones de Benson y Buss. part.1cularment.e a la aprox1mac16n 



de segundo ord•n ya que esta presenta mejores result.ados con los 

grupos ramificados, compuestos c1clicos Caromi.ticos y no 

arom.A.t.icos). Para aplicar la aproximación de orden cero en 

compuest.os c1c1icos, seria necesario dividir el anillo para 

explicar la adit.ividad de los Atomos que lo const.it.uyen. siendo 

est.o imposible pues est.e t.ipo de est.ruct.uras deben de considerarse 

como entidades irreducibles en cuyas propiedades no se podr• 

suponer la suma de los atorm:>s. La aproximación de primer orden 

t.iene la limit.ant.e de que se t.endrA menor precisión con compuest.os 

que forman anillos y en compuestos ram.iCicados. 

La contrucción de correlaciones de contribución de grupo es 

muy variada. ya que. se utilizan desde m6todos grACicos. y en otros 

casos agregan grupos en los cuales se ma.niCiest.a un 

cotnportarnient.o determinado en los que pueda observarse alguna 

t.endencia. 

La aplicación del m6t.odo de cont.ribución de grupos es. por lo 

general. para compuest.os en estado ideal, sin embargo. tarnbil&n 

se aplica. en algunos casos. para compuestos no ideales. 

En los Capitulos siguientes se presentan varios rn6otodos de 

cont.ribueión de grupos para evaluar las propiedades Cisieas 

t.ermofisicas y de t.ransport.• de diversos compuest.os. Los mét.odos 

present.ados. son desarrollados por varios aut.ores y se presentan 

respetando su simbologia y t.6rm1nos que utilizan. 
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2 PROPIEDADES FISICAS 

Se inicia est.e est.udio con la da>scripción de la eval.uacióri de 

propiedades t'isicas, por const.it.uir, en algunos casos, los m6t.odos 

mis simples. pero t.ambii6n poir ser en donde el rn6t.odo de 

~ont.ribución de grupos, encuent.ra el mayor número de opciones de 

cál.culo en la busquecla de propiedades para compuest.os. ya sea 

hidrocarburos o no hidrocarburos. 

Para la evaluación de propiedades f"isicas, por lo general y 

al igual que para et.ras propiedades, lo que se necesit.a 

pri.ncipa.lnient.e es la est.ruct.ura molecular, ya que el m6t.odo de 

cont.ribución de grup::>S es realm.nt.e en lo que se basa. Aunque cabe 

seftalar que en algunos modelos de est.e m6t..odo, ademas de la 

est..ruct.ura molecular, requieren de alg(ln et.ro f'act.or para poder 

eval.uarse la propiedad en est.ud.1.o. 

Los mét.odos de cont.ribuciOn de grupos son emp1ricos y las 

correlaciones que se emplean son especialment.e ut..ilizadas para 

consideraciones de disefto preliminar donde no es econOmicament.e 
tac~ible realizar mediciones e>eperiment.ales. 

Por- lo t.~t.o. en est.e capit.ulo se desarrolla el m6todo en 

torma general para cada una de las propiedades t'isicas que aqul se 

-nciona.n. La. propi.clad- t'lsicas que s• incluyen •n •st.e 
capitulo son las propiedad.s criticas. pr•sión de vapor. punto 

normal de ebullición. 11mit.e de t"lamabilidad y t.ensi6n 

supert'ieial. 

En el capitulo e se presentan a manera de resumen. los 

dif"erentes ftll6todos que se pr~entan en est.e capitulo. leniendo 

presente a que tipo de compuestos aplican y bajo qué condiciones. 



Las propiedades cri.t.icas son par~ros auy impor-t.ant.es en 

-..chos cüc:ulos que i.nvcaluc:ran 9qtd.11bri.o de tasas y propi.9dades 

t.•111cas. Est.as prop.iedac»s son dit'ic1les: de ~r 

mcpet"'J.~t.al-...t.e. a.cM.6a s:>ar• cC>llp.MSt.os ~ cont.ienen un alt.o 

na-ro d9 ligaduras simples. el probl... de la descompos1c16ft 

t..6rmiea. es un gran obct.~u.lo para ~r propied.ad9s crit.J.cas CTc, 

Pe. Ve. Zc:>. Por eso es q1.19 los -61.odos de prec:llcci.ón s°"' 

i.aiport.ant.es y en muchos casos SOh los Onicos -s.tos para que est.&9 

propi-~ ....- ct.t.erainadas. 

2.1.1. J. Charl- F~ y Gaorge Thodos QS!Om. 

Est..os aut.ores .u.st.ran un m6t.odo para det..er--.1.nar pr.sicx.s y 

t....-rat.uras crit.icas de hidrocarburos. el cual se desarrolla J>Cll" 

•l cilculo de las canst.ant.es de van der Waal.s. a y b. para 

hidrocarburos en los cua.les r..e incluyen alif".6.t.icos. naf't.6n.1cos y 

arOlli.t.J.cos. c.on est.as eonst..ant.es l.as t.9111P*r'at.ura.s y presi.ones • 

calculan direc:t..._,.t.•. t.e-niendo en consict.r-ación l.a est.ruct.ura 

molecular del hidrocarburo. Est.a •Ftoxi..Ci.ón se hace posible a 

t.ra~ de l.a asignación de eont.ribuc16n do grupos a dif'erent.

t.ipos d• •t.~ de carbono. los cuales son c~nados J*r• 

producir las const..ant.es de van der Wa..als represent..at.ivas d• la 

.. t.ruc:t.ura .olecular del hidrocarburo. 

X... conat.ant.- de van der Waala. a y b. •e .-pl.-an CC90 

cant..idades ~leas f'undament.ales con las cuales las t.•llflP8r'at.ura.s y 

presiOftaS. crit.icas s• ca.1.culan Cc::ft las siguient.es relaciones 

Te~ c2.1.1:> 

Pe= ca. :i..;u 
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Hl:DROCARBUROS AL.IFATICCS SAn.JRADOS. Las paratinas present.an 

el grupo de hi.droca.rburos M.s largo. para los cuales se t.ienen 

disponibles dat.os mcperiment.ales y consecuent.ement.e se ut.ilizan 

ce.> base de est.udio para las series alit.6:t.icas. Para las series 

alit•t.icas sat.uradas. cuat.ro t.ipos diterent.es de •t.omos de carbono 

son posibles: 

Tipo 4 

Est.ruct.ura 

1 
H 

-Cll 
H 

2 
H 

-C
H 

3 
H 

-e- 1 -e-
l l 

y pueden ser reconocidos por el na-ro de enlaces carbono-carbono. 

La. base del anüisis tlMt el est.abl.ecimient.o de valores de 

const.ant.es de cont.ribución-grupo de y 

exponen.t.es se est.ablecen en base a un anilisis dimensional. 

Casi. t.odos los hidroc:arburos isoJll6'ricos disponibles cont.1.-nen 

t.ipos de carbono 3 o "· s-ro no ambos. 

Les valores de cont.ribuc:iones de grupo para MU• y libu• se 

t.ienen para hidrocarburos parat'1n1c:os hast.a n•1!5 y se present.an en 

la Tabla 2.1 para los cual.ro t.ipos de At.a.:)S de carbono. 

El procedilftient.o adopt.ado talla al int.ent.ar diterenciar ent.re 

is~os que ccnt.ienen los llismos t.ipos de .A.t.090S de carbono pero 

su arreglo est.ruct.ura.1 es dit'erent.e. 

Con el f"in de explicar 6st.as dif"erencias de !someros. las 

const.ant.es de van del" Waal.s. dividen dent.ro de las 

e;orrespondient.es const.ant.es. result.ando valores crit.icos para 

prcxtucir los tact.or- iacmi&ricos detinidos por las expresiones 

sigui en t. es: 

ClactUGl.2 /11 • t G.Cl!grupoL'• c2.1. 3> 

buctua.t
9

"
4 = t bbg"'po•,...

4 
C2.1. •> 

e 



Para correlacionar los fa.et.ores isoJrericos f'a y fb. la 

relación del nO:mer-o de Wiener WV'Wn se usa como la variable 

cor-relacionada. El número de Wiener º'W"' se def'ine como la suma de 

las dist.aneias ent.re cualquiera de los dos At.omos de carbono en la 

rn::::rl6cula en t.16-rlllinos de enlaces carbono-carbono. Est.e es calculado 

mult.iplicando el nt'.ulero de at.omos de carbono de un lado de cada 

enlace ca.rbono-cartxsno por el nO-ro de •t.omos de carbono del ot.ro 

lado del enlace carbono-carbono en la rnol6cula. 

La relación del nOmero de Wiener WVWn se def'ine como el 

eocient.e del nWnero de Wiener del hidrocarburo isomérico y la 

eorresponcllent.e par&rina normal Cque es. con el misino nomero de 

.6.t.omos de carbono). 

La variación de ""f''º y WV"Wn se expresa para cada grupo 

eont.en!endo •l mis-=> nWDero de cadenas-lados const.it.uyent.es. L.as 

relaciones se expresan cOll'D sigue: 

f'a =-;-cwvwn + 2: + o.OO?m + 0.0046 fiCk-1) ca.1.5) 

f'b = -;-cw'-"'Wn + 1 + o.101m - 0.005rn2 l ca.1.eJ 

donde: m es el n'Clmero de ramif'J.caciones y k: = 1. 2. . . • m. 

HI DROCARBLIROS ALIFA TI COIS NO SATIJRADOIS. Para es t. os 

hJ.drocarbura. •• ut.ili2an unas eont.ribueiones de dif'ereneias. As1 0 

est.a• diter•neJ.as repres:ent.an •l t.raslado d• un hidrógeno de cada 

dos At.oJDOS de carbono adyaeent.es para producir el correspondient.e 

eneadenallU.en~o olef'!nico y el t.raSlado de dos hidrógenos de cada 

dos carbonos adyaeenLes para p;oducir el enlace t.riple aceLilinieo. 

eont.r-1 buci ones de dit"eraneias Aa.Z/'!!Jy llb9./' se 

caract.er-izan por el t.ipo de ALomcis de carbono saLurados que 

exisLen ant.es de la int.roduceión del enlace no saLurado; por 

ejemplo. la conLrlbueión de dif'ereneia para el est.ablecimient.o del 

en.lace doble en el eLileno es designado COJn::) 1 1. puesto que 

" 



n 

1 
2 
3 
4 
!I 
e 
7 
a 
g 

10 
11 

ambos .A.t.ODOS de carbono de la parat"ina correspc:>nd.ient.e. et.ano. es 

de>l t.ipa 1. Del mismo -=do. el enlace doble en 1-but..eno y et.ro en 

el ext.remo de la cadena de olerina.s se designa como 2 - 1. Ot.ros 

t.ipc:>s de dil'erenclas de cont.ribuciones son 2-2. 3-1. 3-2 y 3-3. 

Para la int.roducd.ón d• un segundo enlace doble para las 

diolel'ina.s tor-.das necesit.aron. la det'inición de un t.ipo de At.onK> 

de carbono para explicar adyacencia exist.ent.• y no la sat.Ul"&Ción 

conjugada. La dr.signac16n del ziguient.e t.1po de .6.t.omo de carbono ... , 
Tipo 

3u 

Est.ruct.ura.. 
H 

-e-

Por lo t.ant.o para obtener las const.ant.es d• van der Waals 

para hidrocarburos alt.t•t.icos no sat.urados. se utiliza el m6t.odo 

de los al.1t•t.1cos sat.urados y ac:Sem6s: una. cont.ribución ext.ra de 

d.U'erencias qlM' se presen.t.a en la Tabla 2. 2. 

Tabla 2.1. ..... LOS 

Tipo-1 Tipo-2 Tipo-3 Tipo-4 

"""Z/. M>.,., llD.Z/9 u.""' """.,,. Ab.,, -""· 649;4 

1!1.!!'77 11. ¿53 
H1.21e 11. ¿!13 13.e78 "· -15.03!!1 11. 4!13 13.e78 e.aea 
1'.927 11. ¿!13 13.e78 e.aea 11.1811 o.eee e.191 -¿.937 
14.11!14 11. ·¿53 13.e78 e.2"2 10.270 0.101 '·QBO -e.e7o 
14.903 11. 4!13 13.e78 e.;ee;? 9."14 -o.""° 4.123 -7.g()Q 
14.794 11. 4!13 13.e79 e.2!12 Q,122 -o.aao 3.480 -a.837 
14, 734 11. 4!13 13.e78 e.aea B,73Q -1.207 2.279 -9.~ 
14.710 11. 4!13 13.e78 e.aea B.433 -1.-""l 2.!5'79 ~10. 337 
14."90 11. 4!53 13.e'78 e.2"2 8,182 -1."83 2.252 -10.1eo 
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u~-· 

13 
14 
l!S 

Tabla a.i. ccont !nuací6n.) 

Tipo-1 Tipo-2 Tipo-3 Tipo-4 ,,,.on bb"""' ,,,.on bb"""' ,,,.on """"' 
,,,..,. 

"""'' 
14.e74 11. 453 13.e?B e.""" 7.Cil'74 -1.8"2 1.Q?Q -11.004 
1,.eeo 11. 4!53 13.e78 e.""" 7. 7fT7 -2.012 1.748 -11.33? 
14.8'8 11. 453 13.1579 e.""" 7,.,.,, -2.142: 1,!!!50 -11.eaa 
14.038 11. 4'!53 13.e?B e.""" 7.!514 -a.2!S4. 1,379 -11.870 

Tabla a. 2:. CONTaUUCIONKa DC DtFcaEMaA.a P.aA EL CALCULO oc 

~ COMC'TA'MTtS Dlt VAN Dial .• AAIA DIC mn•OC&lt9uaOS .U.0-ATlCOS 

NO-SATUSAD08. 

Prl-ros dobles enlaces 

1-1 

2-1 

2-2 

3-1 

3-2 

3-3 

5-gundos dobles .-nl acos 

3-1 

3-a 
3"-1 

au-a 
3"-3 

3.1.a-1 

3u.0::-1 

Tri pl• enlace 

1-1 

1-2 

2-a 

,,,.on l>b""' 
-3.eoe -a.ca 
-3.15' -1. ...... 

-2:.S51 -a.ooe 
-1.518 -1. 7De 

- """ -1.820 

- !S40 -1. 930 

- 828 -4. 2!99 

- ""' -1.3'3 

-1.332 -1.745 

-1.aa. -1.eea 

-1,31!5 -t.979 

-1.eB? -1. 3QQ, 

- 910 -1.485 

-4,2eGI -3.eao 
-1.931 -3.008 

-1.331 -3.422 

NOTA: La f'lecha apunt.a d-de •l •t.01DO de carbono involucrado en la 

f'ormac16n de enlaces no sat.urados y hacia el t..ipo de át.omos 

de carbono adyacentes a 61 Csolament.e para ser ut.ilizados en 

si st.emas conjugados). 
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HIDROCARBUROS NAFTENICOS. L.as cont.ribuciones de grupo MZ/• y 

Ah.,, para los carbonos en anillos na.f"l6nicos se desarrollan de 

dalos de ciclopent~os y ciclohexanos. 

Los valores de .b.av•-ao58 y li.b....,4 -9.073 t"ueron necesarios 

para duplicar las constantes d• van der Waals derivadas de valores 

cri t.1cos. Por lo tant.o estos valores contribuyen a la t'orm&c16n de 

anillos n.a:f't.6nJ.cos y se les d.signa como contribuciones de anillos: 

naí't~cos. 

La not.ación para incluir" los .t.tomos de caf"bc>no presentes en 

anilles naf't.lllionicos, es e0tn0 sigue: 

Tipo 

Est.ruct.ura 

an 
H 

,-c.._ 
H 

3n 

1 
,..~, 

4n 

Los valores de contribución d• grupo se dan en la Tabla 2. 3. 

Y para obtener las con~t.ant .. de van der Waals. t.a.mbien se utiliza 

el anA.lisis del primer lipo d• hidrocarburos. incluyendo, ademi.s. 

cont.ribueiones ~ anillo n&t't.6nieo y contribuciones: de posición 

como son cis y t.rans. 

HIDROCARBUROS AROMATICOS. El mismo t.ipo de an.alisis se hace e 

incluyen dos tipos de carbonos para aroJMLtieos y uno para 

polinucleares aromáticos, qu• son los siguientes: 

Tipo 

estruct.ura 

3a 

'' CH 
1 

4a 

'' e-
l 

4p 

'' / e 
1 

Para nt• t.1Po de hidrocarburos tanabien se t.oman en cuenta 

eontribueion.s- de posici6n y para obtener las constantes de van der 

12 



Wuts. se ut.ilizan ccnt.ribuc:iones de grupo S"'J>ln el Upo de 

.. t.ruct.t.ira. eOht.ri~lones de posición y cont.ribucin.s de ~upo 

d9 la Tabla 2.1. Las COl"lt.ribucicnes de grupo sttg(in el t.lpo de 

-t.ruc:t.IU'a y cont.ribueiones de posición se encuent.r.a.n en la Tabla 

2.4. 

Tabla a. 3 C:O..Ta1aucsoNE• DE oau•o 

Y D& •OCICIOM, lio.t/• Y 4b•/• PAaA 

N A.MILLOS HAFT&NICOS. 

A. Cont.ribuciones 

d<r grupo por- t.ipo 

chr est.ruct.ura. Aa.ª"9 /Jba/• 

H 
2 .. ... ~ 12!S35 !!l. 339 

1 
3., ... ~ ""10 0.023 

1 ... 
"l' 

Cont.ribuc16n 

an11lo natt.e_ 

nico eesa Q.073 

B. Con.t.ribuclones 

por posición 

cis-1..2 - 6ZT -o.eee 
-1.3 -252'5 -1.493 

t.r&hs-1.2 -asas -1."43 

-1.3 -419!9 -2.491 

Tabla 2.4 ColcTa1auc10N&S oauPO 
Y D& POSZCION, .baZ/• Y l;b9 /' 

PAaA ..-&LLOS A.aOMAT'ICQm. 

A. Cont.ribuclones 

de grupo por- Upo 

det est.ruct.ura. 6.a2 " 9 Ab.,,, 
,, 

3., C-H ueie !!l.001 

1 
,, 

"" e- 1U44 1.013 

1 

'' "' "" e 11Be1 1.e34 

1 
B. C.ont.ribuciones 

por- posición 

1-2 -830 -1.293 

1-3 -1"97 -0.806 

1-1 15!9 0.212 

1-5 a79 0.254 

1-e 488 o. 52!!1 

Las desviaciones obt.enJ.m.. atn est.• m6t.octo son muy pequeftas 

tl.St, por l.o t.ant.o. el 816t.odo es capaz de pr'oducir cont.ant.es 
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cri~icas aeepLa.bles:. para la obt.enci6n de t.emperat.ura y presión 

crit..ica via cont.ribución de grupos por medio de las cons~a.nt.es de 

van c:ler Waal.s. 

NCffACJ. OH. 

a eonst.ant.e de presión de van der Waals Ccm9/g-moll 2at.m 

b const.ant.e de volumen de van der Waals Ccm9/g-moll 

Ca Cact.or isom6rico para la corl$t.ant.e de presión de van der Waals. 

fb Cact.or isomérico para la const.ant.e de volumen de van de Wa.a.l.s 

numero de cadenas secundarias en parafinas isomérica.s 

n número t.ot.al de •t.omos de carbono en el hidrocarburo 

Pe presión crlt.ica Cat.m.l 

R et.e. gas ideal 82. 055 C Cat.llL>Ccm9>/'Cg-fn()l JO l 

Te t.emperat.W"'a crlt.ic::a C Kl 

WL nUmero de Wiener para para1'1nas isoMricas 

Wn nOnero de Wiener para parafinas normales 

SUbind.iees para t.ipos de •t.omos de carbono 

para carbonos en anillos aroml.t.icos 

para carbonos en anillos naft.enicos 

p para carbonos de puent.e polinucleares aro_.t.icos 

para hidrocarburos alir•t.icos: no sat.urados 

2.s.2 Leonard I. st.J.el y Georg• Thodos cu:adZ> 

El presen.t.e mi&t.octo, propu-t.o por Leonard I. st.iel y G9orge 

Thodos para punt.os normales de ebullición y const.ant.es crit.icas de 

hidrocarburos a11r•t.1cos sat.urados se basa en el m6t.odo 

desarrollado por Wiener <58> y Plat.t. 1H> quienes proponen la 

ecuac16n 2.1.7. para el punt.o normal de ebu111c16n. 

w 
Tb • a:-- ,.. bp + e 

Nª 
C:;?.1.7~ 



El nWnet-o de polaridad .. p'". se de!'i ne corno el nllrnero de pares 

de át.omos de carbono los cuales son separados por t.res enlaCes 

car-bono-carbono. El nómero "pat.h w•• se def'ine como la suma de los 

pr-oduct.os del nt'Smero de At.omos de carbono lat.erales de cada enlace 

carbono-carbono de la mol~uJ.a. mult.iplJ.cado par aquellos del ot.ro 

lado. 

Para pa.r&!"inas norma.l..s las variables est.ruc::t.ura.les son: 

pn=N-3 ca.1.e> 
y 

1 
Wn • ---CN - 1)CN)CN + 1) ca. 1. ll> 

" 
N es el nónlero de át.omos de carbono en el hidrocarburo. 

El punto norJUJ. de ebullición d• un hidrocarburo al1!'&t.1co 

1soai6rico. 'lb._. se relaciona con el punt.o normal de ebullición de 

la correspondient.e pa.raf'ina normal Tbn col'DO sigue: 

CZ.1.10) 

La relación resul t.ant.e para el punt.o de ebullición normal de 

cualquier hidroc;arburo alif'At.ico saturado iso~rico es: 

Tbt. = Thn - 96. 5a 6.C W/NZ, - S. 45 Ap ca. i.1D 

Para el punto normal de ebullición de la para!'ina normal 

1162.91 
lbn s.. 1209. 5Q - ca.1. 1a> 

Para los punt.os normales d• ebullición. las desviaciones rnt&s 

grandes son para los hidrocarburos m6.s pesados. 

1e 



La relación obt.•nida pal"a la dif'•l"•nci& t9'nt.1"~ la t.ll!>fftP"J'f'&.t.ur-a. 

crit.ica de una pal"af'ina normal y un hidrocarburo alif'At.ico 

J.solll6rico que cont.J.enen el mismio nú~o de A.t.ornos de carbono es: 

ATc • 10Q. 25 t.CW/N":> + 9. 61 t.p C2.1.13) 

La rela.cJ.ón result.ant.• para la t.emperat.ura crit.ica de una 

para!'ina nor-1 puede expresarse as1: 

Te .,. 2321.. 7 -!!?_ - 3e3. 1 7pn - 600. 98 
n Nª 

C2.1.14) 

IgualJ11ent.e para la presión cri t.ica 

C2.1.15' 

c2.1. un 

Para volO-nes crit.ieos. El reciproco del volumen crit.ico 

1/Vc se ut.iliza para obt.ener una correlación para est.a propiedad. 

i.c1.-v ' • 2. 8'"10...,t.p - !5. eo4"1o-•i.cw..-N":> C2.1.1 7:> 

y 1/Vc = O. 01171'1pn - O. 0708Qlle -!!?_ + O. 03fUQ7 
n ~ 

C2.1.19) 

Para •l f'act.or de compresibilidad crit.ica. Al igual que para 

el volu,_,, crit.ico. el reciproco del f'act.or de compresibilidad se 

eaq:>le• en el d-•rrollo d• la ecuación ca.1.1Cil). 

y 

w 
t.C1/Zc) D o o. 533.t.C--) + o. 00961.t.p 

Hz 

Wn 
1/Zcn • 2.9375 + 0.17eQpn + 1.4217 

16 
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Est.• m6t.odo es capaz d• producir valores eont'iabl- d• la• 

eonst.a.ñ't.es: crit.icas de cualquier hidrocarburo alif".6:t..ico sat.urado. 

con l.an sólo conocer la est.ruct..ura molecular. cuando se t.ienen 

l.•mperal.uras normales: de ebullición bajos la cont'iabilidad del 

Mt.odo es mayor • 

NOTACION• 

a.b const.ant.es de la ecuación ca.1.n 

e const.ant.e de la ecuación ca.1. TJ para un grupo iso!lllllric:::o 

dado. 

N número de •t.omos d• carbono en el hidrocarburo. 

p n!lmero de polaridad 

Tb punt.o normal de ebullición. K 

Ve volumen crit.ico. [cm•/gD:>ll 

W nO-ro "pat.h'" 

Zc f"act.or de compresibilidad crit.ico. 

Ales:sandro Vet.ere. tunc1>. 

Est.e aut.or realiza una correlac16n basada en cont.ribuciones 

de swna d• grupos para es:t.imar Ve a part.ir del conoeimient.o de la 

.. t.ruct.ura quimica y su peso molecular tS7>: 

Ve • 33 + (JjM'i.Hl)a.oz• 

' 
C2.1.21) 

donde Ni. .. •l peso molecular del grupo est.ruet.ural que •• .. t.a 

considerando. Las cont.ribucion- de grupos para bVL se pr .. ent.an 

la Tabla a. !5. 

Los aspect.os o f"orm.as est.ruct.urales predominan por encima de 

ot.ros Cact.ores. puest.o que las direrent.es cont.ribuciones de grupos 

son asociados con el mismo grupo Cuncional. dependiendo de su 
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posición en la mc>léeula. 

Est.e m6t.odo t"unciona para t.oda clase de compuest.os except.o 

aquellos que cont.ienen cet.on&s. ét.eres. nit.r6geno y azut"re. con 

los cuales se conduciria a errores mi.s grandes. 

Tabla 2. s. CONTlll•uczoNts DE CD.UPO ...... a.. VOLUMEN ca:rTICO 

Grupo t'uneional 
Awnent.o no-ciclico: 

-ello, -CHa- • ~- • .J:_ 
1 

1 1 
--ello, -CHa-. -CH-, -e-

l 

Aument.o de anillos: 
1 1 

-Clla-, -CH, -e-
l 1 

1 1 
•CH. se-. •C• 

lllOL&CULAa 

•n co.clmna. UneGL 

•n ramltt.ca.ci.ón 

18 

3.3tl0 

2.888 

2.9'0 

2.940 

2.9'0 

2.908 

2.e49 

·2.e4e 

2.813 

2.538 



Tabla 2.5. <continuación.:> 

At.11Mtnt.os de halógenos: 

F" 

Cl 

Br

r 
Awnent..os de oxtgeno: 

-at Calcoholes:> 

-oH Cf"enoles) 

-O- Cno ciclico) 

-O- Cen anollos) 

-0- Cepoxldos) 

1 
-C=O e no-ci el i co) 

1 
-C•O Cc1cl1co) 

H~-o e al d•hi dol 

-ccx>H e .i.ci do) 

-COO- Cest.ef") 

Au.ant.os de ni t ... rógeno: 

-Nlh 

1 
-NK Cno cicU.co:> 

1 
-NH Cciclico) 

1 
-N- Cno c.1elico) 

1 
-N- Cc1clJ.eo) 

-CH 

-NOI 

Aumentos da azutre 

-SH 
-s- Cno ctc11co) 
-s- Cc1clic::o) 

0.770 

1.237 

0.899 

0.702 

0.704 

1. !5!53 

1.075 

0.790 

0.710 

1. 7e5 

(1. 500) 

ca. 333) 

1. "52 

1.eo7 

2.184 

2.333• 

1.793 

1.883 

2.784 

1. !'1!99 

1.537 
0.591 

Los valores de AV\. se sust.it.uyen en la ec::uación ca.1.21:> pa.ra 

calcular Ye. 
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2. 1 • .&. R. F. Fedors ll"79> 

Con la ut.ilización de la est.ruct.ura quimica y el peso 

molecular del compues:t.o. R. F. Fedors propone la ecuación C2.1.2a) 

para obt.ener el volumen er1t.ico. y ademas at"irma. que es posible 

est.imar Ve ut.ili2ando una combinación de 18 cont.ribuciones 

est.ruet.urales. Est.as cont.ribuciones se dan en la Tabla a. O. 

Ve = 26.e + LV 

' 
c2.1.zro 

Comparado con el rni&t.odo propuest.o por Vet.ere Csección 2.1.3) 

los: result.ados no va.rian mucho ya que con 6st.os mét.odos. los 

errores: promedio son casi los mismos <&.?>. un ejemplo de est.o se 

puede observar •n las Tablas de result.ados del Capit.ulo e. 

El .mét.odo de Fedors aplica ~avorablernent.e a compuestos 

polares. 

e 
H 

o 
o 
N 

N 

F 

Cl 

Tabla a. e. CoNT•1•uciowEs ATOY1c.s 
VOLUMEN' C&ITICO 

ICST&UC'rU&ALES PA&A 

At.omo v, lcm8 /moll Forma est.ruct.ural Vi. [ cm9 ...-mol 1 

34.4Z6 anillo 3-miembros -15.824 

9.172 anillo 4-miembros -17.247 

20. 291 anillo 6-miembros -39.12e 

Calcoholes) 10. 000 anillo e-miembros -39. !500 

48.855 doble enlace 5.0ZB 

Caminas) 47. 422 t.riple enlace 0.7973 

za. 242 cada anillo adicional 

!52.801 unido direet.ament.e a 

Br 71.774 a et.ro anillo Ct.ales 

I 96.402 corno. bi:f'enol. na:f't.a-

s 50. 866 leno. et.e.~ 35.524 
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2. 1 .. 5. K. M. IClincewJ.cz y R. c. Reid. CLOll4>. 

AdemAs: de desarrollar un JD6t.odo de est.irnación de propiedades 

cr1t.1ca.s. est.os aut.ores. realizan una breve revisión de algunos 

métodos de cont.ribuciones de grupo para Te. Pe y Ve. haciendo una 

evaluación de ellos. 

Para el desarrollo de una correlación se ut.ilizan métodos de 

regresión lineal para valorizar y opt.imizar los coef"icient.es y 

cont.ribuciones de grupo ut.ilizando un número de !"unciones objetivo 

que involucren Te. Pe o Ve. De est.a manera. se prueba rápidarnent.e 

un numero de !"unciones objel.ivo. seleccionando subest.ruc:turas de 

cont.ribucion de grupos. variables auxiliares, et.e:. 

Para 6st..a t.écnica se presume que alguna propiedad, G. de 

alguna sust.ancia. es una !'unción de la est.ruct.ura de la molécula. 

por ejemplo. el número y t.ipo de subest.ruct..ura a cada una de las 

cuales le es asignado un valor numérico. El concept.o t.ambién lo 

utilizan para est..imar volt'.Jmenes molares de liquides puros a su 

punt..o normal de ebul 1ic:i6n. y en est.e caso. a las propiedades 

crit.icas Te. Pe y Ve. 

Las contribuciones de grupo se relacionan con una agrupación 

part.1cular de át.omos, en una at.m6st"era en donde se involucra a 

et.ros .6.t.omos. En ast.e t.rab&jo sa realizan est.imaciones del mismo 

t.ipo que las realizadas por Benson tcD an al qua por ejemplo. para 

cada At..omo de carbono se debe especif"icar el t.ipo y número de 

á.t.omos adyacent.es. 

Para la est.1mac:16n de propiedades crit.icas normalment..e se 

proponen simples grupos de moléculas. en las cuales se debe 

incluir t.~rm.inos de corr@Cción para poder perm.it.ir conjugaciones. 

subs~it.uciones y et.ras ent.idades de est.ruc~ura espeociales. 
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La est.imación de las propiedades crit.icas o de alguna función 

de la propiedad. se denot.a e~ &. y los •t.odoc d• cont.rJbuc:ión 

d• grupos se pueden expr.-sar como s:igu•: 

.. .. 
G=a.+J:n.A +b[ J:nA] 2 

J:sl J j j = .. j j 

en donde: Cont.ribución para el grupo J 

N'Omero de grupos J 

ca. t. 23) 

Nómero.t.ot.al de diCerent.es t.ipos de grupos 

e>:. a y b se muest.ran para varios m6t.odos en la Tabla 2. 7. 

Del a.ni.lisis que Klinc9'«icz y Reid realizan de modelos d• 

ot.ros aut.ores. se puede resumir de la siguient.e manera. Las 

t.Knicas da L.ydersen y Ambrose son las mAs ex.a.et.as y las 

cont.ribucion.s de grupo para 6st.os se muest.ran en las Tablas 2.8 y 

2.9. El m6todo de Fedors para t.amperat.ura crit.ica. no requiere de 

la t.emperat.ura del punt.o de ebullición. sin eaibargo, est.o, en 

algunos casos rapresent.a una vent.aja. Los valores para los grupos 

de est.e ólt.imo se muest.ran en la Tabla 2.10. 

Tabla 2.7. 

Aut.or Función G b 
IG!R:!tr:A~YCA ~ll.c;.A 
Fedors C1982) iOTc;!U!5 o o 
L.ydarsen C1Q55) Tb/l"e O.!Se? -1 
Ambros• C1980:> Tb/CTc - Te) 1.26~ o 
f!:n1.6n a1~ 

CMW/Pc) t.;z L.ydersen C1Q!l!D 0.33 o 
Aabrose C1Q79) CMW/Pc)t.;z 0.3- o 
Y2.lllm.n a1u= 
Fedors C1979) Ve ae.e o 
V•t.•r• e 1 G?e:> CVe _ 

33
,o. O?Ze o o 

L.ydersen C1"5!5:> Ve 40 o 
Ambrose C1Q79:> Ve 40 o 
••GrG perriuorLnado• o aLn Cluoroc~rbonoa monohGlog•nado•~ CQmblQ 
wa- o &.D?O poro Te V ... 000 por4 Pe. 



Tabla 2. B. CoNT•l•UCIONIEC DIE Gltu•o DIE LYDE•SIEN 

GRUPOS• Valores para A 
J 

Te Pe Ve 

-cHa, -Ol.a- 0.020 0.226 5'5.0 
-cH.a- Canillo) 0.013 0.183 44.5 
>CH- 0.012 0.209 51.0 
>CH- Canilla) 0.012 0.191 46.0 
>C< 0.000 0.209 41. o 
>C< Canilla) -0.007 0.153 31. o 
•CHa, =-c:H- 0.018 0.197 45.0 
a.CH- Canilla) 0.011 0.153 37.0 
>C•. •C• 0.000 0.1Q7 36.0 

· >C• Cantlla) 0.011 0.153 36.0 
..cH, ac:- 0.005 0.152 36.0 

-F 0.018 º·""" 18.0 
-ci 0.017 0.3Z8 4Q.O 
-er 0.010 0.500 ?O.O 
-I 0.012 0.830 ""·º 
-0- o. °"1 O.leo .20.0 
-o- e an1 Uo> 0.01, 0.120 e.o 
-oH (alcohol .. ) o.osa o.ceo 19.0 
-af Cfenoles) o. 03!5 -0.020 3.0 
>CO º·º'º 0.200 ""·º >CO Canillo> 0.033 0.200 50.0 
-cHO 0.0'8 0.330 73.0 
-co-o- 0.047 0.470 so.o 
-cootl o.oes 0.400 80.0 

-NH.a 0.031 O.OQ4 as.o 
>NH 0.031 0.134 37. () 
>NH Canilla) 0.024 º·""" 27.0 
>N- 0.014 0.170 42.0 
>N- (anillo) 0.007 0.130 32.0 
>CN o.ceo 0.3'!0 eo.o 
-SH, -s- 0.015 O.Z70 ""·º -s- Canilla) 0.008 º·ª'º 4!3.0 
•S 0.003 0.2'0 47.0 

-NOz 0.005 0.420 78.0 
>S1<: 0.030 0.540 
>B- 0.030 . 

Lo• •nlo.c•• Llbr•• •on o.dh•rLdo• paro. .ft.Larna• qu• na l.i.•n•n hi.drógeno. 
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Tabla 2. Q. CoMT•••UC&ONE• DE Gii.UPO DE AM•aosm:~ 

Grupos: 

At.cnnos d9 carbono en grupos 
alquilo 

correcciones: 
>CH- C por cada uno) 
> C< C por cada uno) 
enlac.s dobl9S Cno aroUt.icos) 

=-~c=l~~i~~~t.~. mult.1-
plicacto p::ir 

Gr-upes !'uncionales alif'•t.icos: 
-0-
>CO 
-cl!O 
-cooH 
-co-<KX:-
-co-o-
-NOz _,.... 
-NH
>N
CN
-S-
-sN 
-SiH• 
-51COl8'a 
-F 
-Cl 
-Br 
-I 

Correcciones para halógenos en 
compues Los &11 !'.l. Li co::: 

Te 

0.138 

-0.043 
-0.120 
-o.oeo 
-o.aoo 

-0.023 

0.138 
0.220 
0.220 
0."78 
1.19'1 
0.330 
o.~o 
0.208 
0.208 o.,,_ 
º·""" 0.1()1!5 

º·""" o.aoo 
o. 4.Qe 

º·""" 0.055 
0.055 
0.055 

F esLa pres.nt• 0.12!5 
F est.a ausent.•. pero Cl • Br • 1 

.. t.an present.es O. 0"5 
Alcohol .. altt'•t.tcos 

Valor.s para 6J 

Pe 

0.228 

-0.006 
-0.030 
-o.oes 
-0.170 

-0.025 

0.160 
0.282 
0.220 
o. 4!50 
0.<>00 
0.470 
0.420 

º·""" 0,135 
0,170 

º·""° o.~o 
o.~o 

O.•eo 

0.223 
0.318 
0.!500 

Ve 

55.1 

-e.o 
-17.0 
-20.0 
-40.0 

20.0 

""·º ""'·º eo.o 
u'º·º so.o 
78.0 
30.0 
30.0 
30.0 
90.0 

""'·º !55.0 
11Q.O 

'-'·º •5.0 
e?.O 
00.0 

15.0 

Incr ... nt.os para ca.ptM'St.ot: con anillo Cson list.ados sólo cuando 
dJ.t'i.ren de los valores alit'.l.t.icos): 

-ata- O.QQO 0.192 44.5 
>CH Cen anillo tundido) 0.030 0.182 44.9 
doble enlace -O. 030 -1!5. O 
-o- o. 090 10. o 
-NH- Q,ogo 
-s- o. og() 30. o 



Tabla 2. Q. C"COftt tnuac!ón.>. 

Va.lores para b'J 
Te Pe Ve 

Coapuest.os aromlt.t.icos: 
Benceno º·''° º·""" PirJ.dlna. º·'""ª o.eso 
c.& Ct"undido e~ rtal't.aleno) 0.220 O.!Sl.!5 
-F 0.000 0.183 
-Cl 0.000 0.318 
-Br 0.000 o.eco 
-I 0.000 o.eso 
-al 0.1'18 -o. 02!! 

Correcciones para sust.it.uctones 
de hO halogen.ados: 

primtr'"O 0.010 0.000 
cada subsec:uent.• 0.030 0.020 
cont.entendo par .. ort.o -OH -0.000 -o.""" 
cont.entendo par- ort.o pero 

sin -oH -0.040 -0.050 

~t.os alitAt.tcos alt.~t.e 
r1uortnados: 

-a •. -c:Fa-. >CF- 0.200 º·""" -aa-. >CF- Canillo) 0.1.C.O º·'20 >CF- Cen anillo t"undido::> 0.030 
-H C-=inosust.1t.uc16n) -o.°"° -o.""" 
doble enlace Cno en el anillo) ,,.19' -0.!!JOO 
doble en.la.ce Can IL1"l111o::> ,,.030 
Cot.ros 1ncr~t.os ca.> en 
c~os no fluortnados>. 

•1..oc 9ftlac .. libres son un.idos a 6.t.omos no hldt'ogenados. 

•El na.ero de dell• Plat.t. se detine ca.:. el nU-ro d• Plat.t. Cisoa.ro) 
~ el nll .. ro de Plat.t. Cdel n-alcano::>. donde el na.ero de Plat.t. es el 
no.ero de pares de &t.OllllOS de carbono separados t.res en! aces. Est.a 
corrección. es ut.ilizada sola..nt.• para alcanos ramit"icados. 
2Inc1U)'9 alcoholes naf't.6riicos y glicoles pero no alcoholes aroJU.licos. 
t.al ca.> el xilenol. 

8J.r.1..,.o det..,..llliria el h.idrocarb. dif".,.. .• •J ... !itUst.it.uir -cti• por cada 

~1~~~:- ::;:::;:. ~~~~~~oo::tt.~13:.~.~~:.0;%~~:~j 
/lQ.2. la• eJCCepcio,_.. incluyen al ~anolCUT-O>. et.anal CUT-0.Q3fiD y 
alcoholes cyos valores de n e>a:edan de 10. 

•o.t.eralria el hidroearb. di.f'eront.e. e~ en la not.a 3. Calcular E.6P y 
rest.ar o.~ por cada -Clfl sust. .• sumar o.10-o.013n. n. es Jgual que ftl 3. 
9Cuarado ce est.1-n volU..nem crJt.icoa de sU9t.anc1- aroU.t.ic••• ut.111zar 
valores de grupos alquilo. 



Tabla 2.10. CONTa1aucxoNES DE GRUPO DE FEDORS 

-CH• 
-cHz-
>CH-
CexcepLo para pares adyacenLes de >CH-. en t.al caso para 

cada uno) 
>C< 
=CHz 
~CH-

>C~ 

=CH 
ae-
=C= 
-CO-OH 
-C0-0-0C:- Canhidrido) 
-co-o-
-o-oc-co-o- Coxalat.o) 
-co-
--0-
-o- Caromat.ico) 
-OH 
-OH Carom:s.t.ico) 
-CHO 
-C=N 
-CeN Caromát.ico) 
-NHz 
-NHz Caromát.ico) 
-NH-
-NH- CaromáLico) 
>N-
>N- Caromát.ico) 
-N= 
-s-s-
-s-
-SH 
-F 
-F C aromát.ico) 
-F C per f"' l uor i nado) 
-Cl 
-Cl Cdisust.it.uido) 
-Cl Ct.risust.it.uido) 
-Br 
-I 
-I Caromát.ico) 
Anillo de t.res miembros 
Anillo de cinco miembros 
Anillo de seis miembros 
Heteroat.omos en anillos 
Sust.. en carbonos en un enlace doble Cno arom.At.ico) 
Sust.it.ución orlo en un anillo bencénico 
Conjugación por un enlace doble 

•Enlaces libres adheridos a At.omos no hidrogenados 
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Valores .lr.j 

1.79 
1. 34 
o. 45 

0.76 
-0.22 
1.59 
1.40 
0.89 
1. 79 
2. 46 
1. 03 

10.72 
7.95 
5.32 
6.25 
5. :36 
1.56 
2.68 
S.63 
9.65 
s. 49 
S.49 
9.38 
4.56 
9.20 
3.04 
7.64 
0.89 
4.74 
4.51 
Q.83 
4.91 
5.36 
2.10 
o. 45 
0,54 
4.20 
3.71 
3.17 
5.58 
8.04 

10.77 
0.45 
2.23 
2.68 
0.45 
0.58 
1.16 
0.13 



Con •l m*t.Pdo propuesto por los aut.or.s. se seleec1ona una 

subserie de propied&des criticas. rec:opiladas por Ambrose e 2). en 

donde se realiza. una selección de orupos- at.ónUcos. Se hace una 

list.a de pruebas. en dond• Por consiguien~e es 1mport.ant.e ~ener en 

euent.a las &st.rue~uras. llev&ndose a cabo un análisis est.adlst.ico 

para que rtnalnl*nle obtengan los grupos seleccionados. los 

cuales seo present..a.n en la Tabla a.11. 

La f'orma genef"a.l de la ecuación de correlación eos: 

donde C es la propiedad cr1lica est.imada o alguna runc16n de est.a 

propiedad. Para. e-st.a ecuación la medida de la selección del 

aJust.e de dat.os que- ut.1lizan. es el cuadrado del coe!'icient.e de 

regresión múll.iple. Post.erior-ment.e se t.ienen las correlaciones 

que resultaron ser las más precisas para propledades er1t.1cas. 

95 
Te= 4.6.4 - 0.'77tfMW + 1.55wTb +E nA. 

j=. J J 

·~ Ve.= 29.a + 2.80,,MW +j~t.njAj 

ca. i. 25) 

i:::a.1. 2fi) 

ca.1.27) 

dOnde- las unidades son Kel vi ns. bar. cm9 /lnOl y par-a MW son gnnol y 

las c:ont.r-ibueiones par.a. •\ se dan en. la Tabla. 2.11 . 

.En r*Sunwn. s• empl•an ir.4-lodos d• cont.ribue1c:m•s d• grupo 

para estimar las propied.ade-s cr1t.1cas Te, Pe y Ve.. Los aut.ores 

ens.ayaf'on diversa~ f'uncio!'l&S dO' pr·opiedad C:C) y r.Jtili::.aron métodos 

de r·e9resi6n .Lineal adecuad.as para det.erminar los coef'1cient.es y 

valores. de cont.rl.buc16n de gf'upos.. obt.en.i endose. por· !o qeneral. 

buenos resultados. 



Tabla 2.11. CoNT1ll•UdONES DE (iaUpO PaOPUESTOS POJI: CL AN•USlS DE 

Rl:OaESlOH REALIZADO •o• ICl.lHCEVlCZ y REID 

Valor-es para "' J 
Te Pe Ve 

-cH• -2:. 433 o.oae 1e.2 
-cH>- 0.353 -0.015 16.1 
-cH>- Canillo) 4."5'..'! -0.040 B.2 
>CH- "·""" -0.083 12.1 
>CH- Ca.n1llo) · -0.335 -o. o;rr 7.4 
>C< 16. 416 -o.1se B.95 
>C< Can1lloJ 12. 435 -0.111 -e.e 
•Cl!z -0. 991 -o. 015 13.9 
-cH- 3.786 -0.090 9.8 
-CH- Canlllo) 3.373 -o.oee 5.1 
:>C•. •C• 7.109 -0.007 2.7 
>C• (anillo) 5. 623 -0.089 0.2 
ecH -4.5el -o. o<l6 7.5 
..e- 7.341 -0.112 3.0 

-OH -29. 930 -0.190 -24.0 
-0- 5.300 -0.143 -ze.1 
-0- (anillo) 7 .1?:7 -0.116 -36.6 
;.co. -cHO 4.332 -0.196 -e.7 
-COOH -2'5. 085 -0.291 -37.0 
-co-o- B.890 -0.277 -29.2 

-NHz -4.153 -0.127 -0.1 
>NH 2.005 -0.180 53.7 
>NH Canilla) 2.773 -0.172 -e.o 
>N- 12. 293 -0.163 -0.7 
•N- Canilla) ª·""" -0.104 -10.4 
-CN -10. 381 -o.oe4 12. o 

-SH 2B.!52Q -0. 303 "-27.7 
-s- 23.005 -o. 311 -r:!:l.3 
-s- Canilla) 31.537 -0.209 -61.Q 

-F 5.1Q1 -0.067 -34.1 
-Cl 18. 3S3 -0.244 -47.4 
-Br 53.4515 -0.692 -148.1 
-I 94.1815 -1. 051 -r:rT0.6 

-xcx <X . hal6genoJ• -1. 770 0.032 ·o.e 
-NOz 11.700 -o. 325 -39.2 

•El número posible de int.era.cclones pares de alomo!: halógenos adheridos 
al mismo carbono, ejem. , -CHFz cont.enlendo un XCX. nuent.ras que -CC1'1 
eont.lene t.res valores XCX. 
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NOTACION 

a y b eonst.a.nt.es de la ecuación a.1.23 

ª~····. a
6 

const.ant.es de ~a ecuación 2.1.24 

A n(Jmero de At.ornos en la molécula 

MW peso mol eeul ar 

parAmet.ro en el m6t.odo de Ambrose 

2.1.e. I. c. Sane hes u.or.s> 

Para est.e aut.or. las propiedades cr1t.1cas est.an relacionadas. 

en ciert.a forma, con las const.ant.es de fuerza de van der Waals y 

a1"irma que para un fluido. es posible mostrar que la t.emperat.ura 

cr1t.1ca, presión crit.ica y volumen crit.ico ·Se pueden relacionar 

con eo y oo. Donde eo y ero son las 

que caract.er-i2an a las part.es de 

pot.encial. Por lo t.ant.o, TcVcz;a y . &oao. 

const.ant.es de fuerza que 

at.race16n y repulsión del 

PcVc5
"

9 s.on proporcionales a 

C&be mencionar que lo anterior est.A ligado al soport.e 

t.e6rico en que se basa est.e modelo de conlribuc16n de grupos. 

El soport.e t.eórico en el que se basan para la 11near1dad de 

los product.os TcVc2 ,,.9 y PcVc'!t/S con numero de carbonos n. es para 

los alcanos normales. los cua1es dependen del modelo del tluido y 

similarmente para los demi.s compuest.os orga.nicos. 

Por cons1gu1ent.e la dependencia lineal de ~os valores 

TcVcv• y PcVc5 / 9 con el nümero de a.t.ornos de carbono. N y o. 
se est.iman por métodos de cont.ribuciones de grupos. En la Tabla 

2. 12 se dan los valores de las cont.ribuciones de grupo li.i. y ói. 

para y PcVc~,,.9 • respeclivarnent.e. y se aplican las 

expresiones: 

TcVc
2

"
9 

= ~l. c:a:.1. 28) 



Tabla a.12. Atna:NTa• DIC CO~lllUCIONES DE aauPO PARA TcVcz.,9 

Y PcVc 5 ""• 

.6.l )( 10-9 

Grupo 

-<:H9 

K Ccm•/ll!Ol)a.....• 

4.41 

6\. )( 10-9 

MN/'mªC cm• /JaOl::> s;a 

9.93 

..&z 
-bi 

1 
-e-

l 
=CHz 

=6i 
1 

-e-
-e-
!ICH t.r 1 ples enlaces 
me:- para e o N 
-afealcohol a11.t.6.t.1.co::> 
-atCalcohol a.roM.t.ico::> 
-ottckido) 
-o-<6t..er:> 
-o-<est.er::> 
-o 
-Nllz 

-!i 
1 

-N-
-N• .... 

1 
Algunos: 

-e-o e cet.ona::> 

1 
HC-0 Caldehido) 

-coott Ckido) 

-COO-C es t.er) 

HC00-C f ONWI ttl~ 

-cN CnJ. t.rilo) 

-c.-15 Cf'enill 

3.47 

Z.32 

3."7 

3.BZ 

4.00 
4.30 
3.eo 
4.27 
e.32 
3.20 
4.118 
2.94 

º·"' 5.2!! 
5.te 

5.34 

3.73 
5.00 
e.oe 

grupos comunes c:ompuest.os. 

"· 2!! 

Q.07 

14.1 

9. 71 

9.53 

12.38 

23.1 

9.31 

5.5" 

4.SZ 

e.ez 

e.ea 

s.ee 
e.e4 
e.10 
9.94 

13. 3 
4.e9 
5.53 
4. !19 
1.el1 

11.el 
12.e 

13. 4 

9. 60 
13.1 
e.35 

17.3 

20.4 

az.e 

1e.9 

az.o 

1e.3 

49.e 



PcYc.,. • psL ca.1.29:> 

a.a.-,,... ~ la rela.cJ.6n de Pcflc'!!US con Tdlct/9 es el. :fact.or- de 

ct:mlpt"esib111dad crl. t.ieo. Zc. Y se puede elCpt'esll' cM> la slg:uient.e 

manera: 

Zc=~-~i~ 
RTc i. t. 

(2.1. 30~ 

Te se expf"es& en IC.. Pe en ..,,,,.z y Ve M'l c-.9""""*°1· 

Con. -)'Of'" f'recuencta. par-a alQ'(lh Ccmpu9St.o. l.a t.~at.ura 

cr1t.1ca se conoce. -.s hQ su volueen crlt.ico o presión erit.1ca. 

Pero COC\ •l present.• Mt.ocSc> de est.iJMC16n, es posibl.e calculat" los 

vol.~ y presi0b9S Cl"'it.lcll.S. cuando s6lo se conoce la 

~at.ura crlt.ica.. l*\a "llWnt.a,Ja qt» est.e -*t.odo t.iene sobre ot.ros. 

es qt.- no hace d.1st.1nc16n erat.r• grupos en C0111pt.st.os ciclicos y 

1'10"""'CJ.cl1cos:. El -61..odo apl1ca para c:Olllp4»St.os or-~cos:. 

HOTAClat, 

eont.ribueión de grupo para TcYc~ 

cont.r1bt.ac16n. de qrupo para PcVc5 " 9 

na.ero de .6.t..o.Oá de carbono M'\ un alcana r.or...i 

,..._ •• ,......... y y-. E. 0.-t. ........ 

Jal<nifk:a y Daubel-t. desarrollaron un sxielo de cont.r1buc16n d6 

grupos para predecir pt"esiones crJ.t.icas y t....,_.at.ut"a:s crit.ic.as de 

htdr-oc:arburos usando Uh '*lldelo de $eoqndo orden Cver Ca.pi t.ulo 1). 

Los .i.t.01D0S de carbono ·se designan como sigue: C, cualquier 

.11.gadura cilll)l•; Ccl. c:arbono de dobl• J.igadura; CT cubcxlo de 
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t.rJ.pl• ligadura; Cb. un carbono d• ber'lceno Ccua.lquier .ta.t.oJflC) de 

carbono que sea miembro de un anillo aroma.t.J.co); y Cu. un carbono 

al6nico C•t.oeo de Ca!"bot\o con 2 dobles ligaduras. zaC•). 

L.os gruJ)OS dai'inidos se ut.ilizan como se describe 

cont.inuaci6n. 

Se list.a pt"imero el •t.omo de carbono cent.ral. seguido por una 

ligadura la cual indica que el At.01D0 de cartx:mo cent.ral est.a unido 

a los siguient.es l.igan.dos. Todos los ligandos monovalent.es son 

ent.onces: lJ.st.ados seguidos pcir et.ros ligandCJS poliva.lent.es. Los 

par6nt.esis t.ienen lugar al.rededor de ligandos sin unirse a al.gñn 

ot.ro. Un sublndice nt.mfrf'ico indica cuánt.os de ca.da ligando est.A 

unido al 6.t.090 cent.ral de carbono. 

un anillo 

alif'At.ico. se le considera equivalent.e a un carbono sin anillo. 

Algunas veces. un grupio con correci6f'l de anillo se incluye par-a 

corregir posibles ef'ec:t.os de t.ensión en t.aJ.es mol6culas. Un grupo 

con corr.cción en "cis .. s• int.roduc• para. t.en.er en cuent.a la 

1.SOMer"ización en cOtllpUe'St.os al quenas. Para compuest.os arOIM.t.1.cos. 

se incluye una cor-recc16n en ort.o y se asume que los aiof'ect.os de 

-i.a o para son despreciables. 

t.a expresión para la est.1.mación de la t.9111P9rat.ura cri t.ica 

est.a dada por- 1 a ecuaci 6n 2. 1. 31. 

C2.1.31J 

donde Te es la t.emperat.ur-a crit.ica en ICelvJ.ns. Tb es el punt.o 

norlaal de ebullición en Kelv1ns. a..•1.eoe es adi..,nsion&J.. nt. es 

el nÓ9M"o de veces del grupo l. y UT es la suma de t.etnpef"at.uras 

~ a~t.os d~ grupo .,., K•lvin.s:. Los va.lores de AT para l.os grupos 

se dan en la Tabla 2.13. 

Para la presiór\ crit.ica. la acua.ci6n ~: 



Te• 
Pe = --------

Tb ªca. + i':nl. .a.e-' 
c2.1.32:> 

donde Pe es la presión crlt.1ca en R'legapascales. Tb es el ¡:iun.t.o 

nor...t de ebullición en Kel.vins.. a 2=43. 387 CK./mPal. ni. es el 

no:mer-o de veces del grupo i., y l:bp es la sumatoria de coht.ribuc10n 

de grupos de presión cri t.Lca en t K/l!!Pal. Los valores para las 

contribución de grupos d• pres16n cr1t.1ca se dan en la T-..bla 2.14. 

Post.eriormeflt..e. Thoaa.s E. Daubert. y Roger Bart.akovi t.s: <tu 

aaplial"on el al.SIDO lft6t.odo para hacerlo a.plicable a compuest.os 

OC"QMU.cos que cOl\t..1en•n oxl.Qeho. a:uf're y halógenos:. Para est.o 

se pueden ut.ill.zar las ecuaciones c:a.1.31) y c2.1.3al y las Tablas 

2.15 y 2.16. 

En resllftlen. el ~lo pres*"-t.ado en est.a. sección produce 

result.ados sat.1sf'act..or1os par& .alquenos: y compuest.os aromAt.icos. 

La. exc::epc16n s011 los alcAnos. 

2. a. PRESI OH DE VAPOR. 

L..a pr-es16ft que ejeree un vapor en equilibf'io con un liquido 

se llama presión de vapor d• .st.• últ..imo. 

La presión de vapor de un liquido depende de la capa.ciclad de 

las moléculas de la superf'.lcie pai-a superar el et'ect...o de las 

tuerzas 1nt..-1a0l.eular-ec 

super'f"'icie. S1 es t. as 

d• •t.racc16n que las ret.1ene en la 

aol6culas t.1.enen energias cinét.1cas 

sut.ic1ent.•nwnt.e grandes, aquellas t'uerzas serA.h supera.d-.s. Por

cons.1.gutent.e. la presión de vapor depende. o es !'unción de la 

~erg1a cin6t.1ca. De la misma manera. la energia cinét.1ca es 

f'unci.ón de la t.emperat.ura y. por lo t.ant.o. la presión de vapor 

debe ser una f"Uhción d• la t.emper-at.ura. 
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T.a.bla 2.13 C.0..Tm:••uczo.a DE aauPO UTSL•&•JUL& ... LA ••rt»ICCSON DE 

LA Ttm:•••ATVIRA c:a•T•CA •11: ••••ocaa•u•a. 

gr~ 
c-cto.co. c-<tOeCCb>. 

C-CfD•CCdl. C-<:tD•CCt.l 
C-<IDaCC>a 
C-CIOCO• 
C-<O• 
c-<IDaCCcllCC> 
C-CIOCC4.lCO a 
C-CIOaCOCCll 
C-<IDaCOCCllt) 
c-<IDzCCblCOz 
C-CO.)CC>• 
C-CIDaCCb)a 
Cd-CIDz 

AT grupos 
1•. Q32 Cd-<IOCO 

Cd-<C>a 
1Cil. lil31 Ccl-<IDCCcD 
18. ett17 Cd-CIOCCb) 
14.718 Cl-H 
11iit.Ciil!l3 Cl-C 
1Cil.~ Cb-H 
3.030 Cb-C 

17 .. '81 Oi.-0. 
a • .a!50 Cb CaN.llo f"und.ldo) 
!1.3&0 Ca. 

2!!5. 078 cts-alc&n.o 
11.407 orto-subst.1t.uc1Óft 

Corr--=:c1or-. en anillos 
cJ.clopent.ano 
ci el ohexano 
et el obut.ano 
ctclopent.ano 
c1clohexar>o 

C-CIDeCQ. C-CfD aCCb). 
C-CID•CCd>. C-CIDaCCll 

C-CH>aCOa 
C-CH>CO• 
c-co .. 
C-CIDaCCdlCO 
C-CfDCCdlCO 
C-CfDaCClltlCO 
C-CCblCO• 
C-CIOaCCllala 
C-CIDCC~lCOa 
Ctl-<IDa 

-29. 5il3 ci el ohepLano 
-33.Q78 ciclooct..ano 
-23. 757 ciclonanano 
-22.000 ctclodeca.no 
-30.810 

"" gr._.. 
l!IS. '4.1 Cd-CIDCO 

C•-<Oa 
47. 04Q Ct1-CIOCCdl 
28.004 Cd-CIOCCb) 

!t.911 Cl-H 
!12:.223 Cl-C 
30.eee Cb-H 
S?'. Q'1S Cb-C 
2!'3. 05el Cb-Cb 
20. !!111!1 CbCde anillo dtauel t.cl 
'1.1'1!1 ct•-alcano 
!111!!1. 33& orto-aubmt.1. t.uclón 

Corl"ecctar-. en an.1.llas 
et el obut..ano 
ciclopen.t...-.o 
ci el ahexar.o 
ciclohept.ano 

7.!llil8 ctclooct.ano 
10. 524 ciclonan.ano 
21. eee ci clodecano 
-0.!8> 

AT 
18. 5!14 a..-. 
1a.ecn. 
13. fT72 
17.707 
13.022 
12.Qll!!le: 
24.3"M 
17.eQQ 
17.818 
1!1. 2319 
-a.•u ..... -

-30.053 

-28. '°" -e.32e 
-e.04.1 

... 
40.MIO 
211.11!13 
.... 039 
'2.041 

"·°'ª 31.""7 
.00."38 
29.831 

- ª·""" ao.oe 
-0.033 
-4.018 

-0.48'!1 

~-""" 
-70.B?a 



Tabla 2.15. Co~t.•UC1.0NCS DE Gau•o •A•A LA hC01.0C'%OM DS TEMPEaATU•A 

C•t.T1.CA DE CoMPUESITO• O.aANl.CO• Paa•UESTA POllt DA.uaEaT y BA•TAICOVt.TS 

Grupo AT Grupo AT 

Cont.ribueiones que eont.ianen oxJ.igeno 

0-CIDCO Q3.051 c-cH:hCO) -11.130 

0-CH)CCb) 25.003 e-e H:> zc º'e C) -11.1e7 

0-C.HJCCO) 73.709 C-CHJ,aCO)CC:.0 -5.7Q3 

o-co. 7!5. 719 C-CIDaCO)z ..g.54e 

o-< o ce.o 41.2Q1 C-CH:>CO)CC>z -24..308 

0-COCCb) ""·"°" C-<o.J-CO• -15. 3'4 

0-COCCO'> .t.9.2:14 C-ClP.C:CO) -7.100 

0-CCb)• 10. saQ C-CIDt9CO:>CO -a.SQQ 
CO-CH>C.O 75. 710 C-CHJCCQ)CC)a -3.811 

C:O-ClOC.Cb) za.1e1 Cd-CJOCCO) as. 401 

CO-CHJC.0 31.403 Cd-CO) 26.04Q 

co-co. g.&..1eQ Cb-CCQ) 2Q.1e1 

co-c.occo !U.e20 

CO-CC.OCO) 28. 401 

CO-C.CDCCOJ 1a2. i?3e 

Cont.ribueion•s qtJe eont.ienen nit.rógeno 

C-tN>CHJ• -25. ege, N-CCb)Ctl)z 4.218 

C-CN)COCH>a -2S.1e9 N-C.CbJC.C>CHJ 4Q. 046 

C-CH)CCl2CH) -38.614 H-CCbJCOa 74.t514 

C-CPOCO• -34. 505 H-CCb)a(H) 17.491 

N-COCHJa 77.Q60 N-CCb)CCbr>CtO 14.103 

N-COzCHJ 119.eae Cb-CN) "8.398 

H-CO• 149.857 o.r-c o.r> e Cb> e H> 17.81.6 

C--CCN>C.OCH>a Q0.1i.?3 

Cb-COI) 7a.e11 



Tabla. a.1'5 CContinuací6n.>. 

Grupa AT Grupa AT 

Cont.ribuci.ones: que cont.ienen halógenos 

C-CF:>.CO ""·""' C-CCd'.>CF:>• 32. ""4 

C-CF:>sCiOCC 3'1.071 C-CCdJCOCF>z a-s. 403 

C-CF:>CH)zCO 35. 071 C-CCd)CCl>CH>z 38.e<K> 

C-CF>zCCa lQ. Q21 C-CCcDCCl:JCH>z 1g.a.u 

C-CF>CtOCOa !se.873 Cd-CF:>a 24.703 

C-CF>CO• 10. 28!5 Cd-CCl)• 4'5.143 

C-Cf')zCC1)C0 41.oe5 Cd-CBr:>z "''-""" 
C-CF>CCl:>zCO 4Q.87Q Cd-CF'>CO 24.4;::µ. 

C-CF>CClJCBrJCO "'·aee Cd-CF>CH) 19.269 

C-CF>aCBr:JCO 4~.430 Cd-CCllCH> 34. 4'14 

C-CCl).CO 71. 401 0.-CF> 20 ....... 

C-CCl:>aCIDCO "3.1173 Cb-CCl) 34.S0"1 

C-CCl)CIDzCC 38.eQO Cb-CBr) 39.1154 

C-CCl)CIOCCa 45.QOé? Cb-Cl) 4.7.eoo 
C-CBrlCIDzCO e? ....... 

C-CllCH>zCC 5!5. 312 

Cont.ribUclon- que cont.ienen azuf'r• 

C-CS>CH>• 14.032 S-CCCH> 2!5. 371 

C-C&JCCCH)a 22. 48" s-coa ""·""" C-CS>CCDCH>a "·""" S-COCCd) Q.309 

Cd-CJDCS> ª·""" S-CCcOa 11. 733 

S-CS>CO 7.350 



Tabla 2.. te O»ftsJ.•Ut:IOtlSS DC O.\Jl'Q •ASA LA PaaDtCClOM DC LA PatsJ.OH 

C.JTICA tlt Co••ur•Toa Claai&N1c:os Pllo•ut•TA •O• 0.U•tt.•T y BaaTAICOYJ.TS. 

0-CffiCO 
o-<1-0COt:> 
0-C.H)CCO) 
o-<Oa 
o-<occ..a 
0-COCCb) 
0-CCCCO> 
CO-CH)CQ:> 
co-<Oz 
CO-COCO) 

C-<N>CtD• 
C-CN)Cc:::>CIDa 
C-CH'.>COaC.lO 
C-CtOCCJ• 
N-COCH>a 
N-COaCID 
N-CO• 

C-Cf').C.Cl:l 
C-CF>aCfOCc:> 
C-CF)CJOaCO 
C-CFl.CC:Ja 
e-ene o. 
c-cna<c1>cc:> 
C-CF>CCl.laCCl 
C-Cf')CC1>C9r)C0 
C-Cr.>aC.&r:>CO 
C-CCll.CO 
C-CCllaCHJCO 
C-CClJCH)aCC 
C:-<BrlCH)aCO 

C-Cs:>CH.)a 
C-CS>CC)CfD.a 
Ccl-CH)CS) 

AY 

Cont.r-ibuc::iones que cont..t.-..n oxigflt\O 

21.78e CO-CO>CCO) 
26.. 338 C-<tO.COl 
8Q. 34.Q C-Ct02:CO)C0 
37.882 C-<tO.COla 
47. '714 C-<tOCOJCOa 
49. 772 C-CO)COa 
7'!5. aoa c-cm.cccn 
ae. B2:1 e-e Hl2'CCOC o 

ezr. aee C-CIDCCO)(C)t 
87.178 Cb-CCO) 

Cont.ribucic:m.s q..- cont.i.enen ni t.,.6geno 

-Q3. '771 
-3C.ee7 
-te.3'!e 
-78.104. 
132. . .&oe 
UM.213 
""3.""" 

N-CCb)CH)a 
N-CCb)CC)(ff) 
N-CCb)CO.t 
N-CCb)C}O 
o.-<to 
c-cooccctoa 
o.-<Cto 

Cont.rlbucioiws qu. cont.ienen hal6geflos 

107.fll!ll C-CCUCF')a 
QS.. 740 C-CCdlCCl)Cff)a 
80. 792 C-CC.OCF>• 
'?. 138 Cd-<f"J.a 
-e. 424 Cd:-CClJs 

tat. 4?3 Cct-CBr:>z 
un. sao c.:s-cF:JcID 
179.218 Cd-tf:":>CClJ 
14'. Qie Cd.. CCJ.)CJ-D 
203. 701 Cb-CF> 
15. !S31 Or<Cl> 
11a. 477 Cb-<.ftr) 

70. 9Q9 O.-<I:> 

Cont.ribueiaf'19S que cont.i__,, azuf'r• 

es. 441 S-<OCH'J 
.U.1S S-COt 
75. 20a: S-<C.O:r 

14e.ees 
ea.""" 
34. 7153 
14. eu~ 

""·""' -5.4Ql!J 
-15.21!5 
-41.098 
...... 201 

28.479 

-3.79Q 
-e.37S 

"""'"" 20.-. 
""· "30 17'!5.804 

120.eoo 

107.851 
U.2.4.í' 

8'.!!124 
73.2QQ 
71!. 221 

aoe. ""7 
38. "22 

1oe.?oe 
10!5.7QO 

48.3'00 
04.412 

12e.3'!J 
14.1.41Q 

85.573 
7a.81B 
-7.eee 



Se- han. d8Sat" rol 1 adei t.ambi en algunos: ftlét.odos dil!l' eont.r i bue! 6n 

de ~rupos para. la det.erminación de la ¡:::iresi6h d• vapor- de- liquidojiO 

puros y se describ!rh a continuación. 

a .. 2 ... t... A. s ... Maclcntcl: y J~ M. f'rausn.t.t.:E (.tfl7'0t 

Est.os aut.or.-s se basan en la t.eor-ia c.lh6t.1.ca de f"lu.tdos y 

enc::uent.ran los p.11.r&met.ros ~e unA ecuAcón de prttsiórt de vapor por 

el m6t.c>do de contr-ibuc::ión de grupo$i;. Los: pa.r~ros se obt.it!'nen a 

part.ir de la est.ruct.ura. JDOlec:ular~ t..& expresión qlle se- obt.ient!' 

Plll"ª lc>s hidroearburO!C l.iquidos aplica en el r•ngo d• pr-esión d• 

10 a 1!!00 mmlig. 

Abra.dlS w preser'lt.& una .c:uac16rt •n la. r•lactona la pt"esión 

con la t.emperat.ura absolut.a1 la. ecuación se conoce como AMP 

(Abr-ams-Hassa.J. dt-Pr-ausni t.z:> ~ 

ln P • A + 8..-7 + C(ln T:> + Dt + s:-r 
en dond9 

A • ln.C:R/Vw) + C5-1/2) lnCfto/R) ,.,. lnC,s-1:> t l + lna 

8 - -Ecv"R 

e • 3,.-a -s 
D • Cs-1)/CSa...-Jú 

c .. -3,Cs-D Eª------
2C'.Eol"R:>2 

ca.2.1~ 

A. B. c. o. E: son parAmet.ros de la ecua~ión AMP. f"unciones de 

Eo.l'R. Vlfi y s 
Vw: ~ el volumen real de van der WAals 

Eo: ene~g1a de vapo~ización del liquido hipot6L1ao a T-0 

s: n~lr*ro ~ oscilaciones t!!'q'Uivalent.e pcr Jl'I016'cula 

R: conet.ant.• de los gAses (82:.oe c~9aL1lV'Cgmol K)). E~/R en k•lv1n$ 

con$t.ant• universal igual a O.~ cuando P se da en a~m y T 

en lC 
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Para los t.res par.-t.ros f'undan.nt.ales CVw. s y Eo/10 t.ien•n 

signif'icado f'"isieo. •l ef'act.o de t.atft&l'l:o y f"orma. f'".lexibilidad y 

!'~zas int.era>lecul.ares de las a>lécul.as. 

Los par•met.ros ANP a part.ir de cont.ribuciones de grupos son 

.los siguient.-: 

s • ~i.si. 

Eo/R 111 f't.Ceoi./Rl 

Vv • f"'t.Vvi. 

en donde 

•e coi y VvL: son i- cont.ribuciones a part.ir de un grupo 

que cont.1 ene carbono t.i po l 

u,: nOmero de grupos i. Por molll6cula 

La Tabla 2.17 da laa cont.ribuciones para s y Eo/R por tipo de 

carbono. En cuanto a Vw. est.e se obt.iene por la correlación de 

llondi m. 

Este Mtodo de cont.ribuc16n de grupos es ~ preciso a 

t.eaiperat.uras cercanas al punt.o normal de ebullición. 

En este ~isis. no se t.cmaan en cuenta dif'"erencias en las 

est.ruc:t.uras .,lecular .. pequeftas. Lae predJ.cci·on- para compu-t.os 

alta-...te raldt'icados son menos eontiables que para los compu-t.os 

cuyas .,i*culas cont.ienen solaa.nte. sust.it.uciones simples en una 

cadena no-ramJ.t'icada.. 



Tabla 2.17 CONTa1auc10NSS DE oaUPO •••• ••ESZON OE VAPo•.••••

MSTaos s Y Eo/R. 
vv, 

grupo .. , &0L/R 0 K cm9/g-mol 

>CHz na.f't.•nico 1.335 QEIS. 4 9.30 

Canilla de !!S alembros) 
>CHz naf't.6nico 1.17!5 92!'1. !5 9.47 

Canilla de e miembros) 
>CCHIO n.aft.i6nico -1. 281 -19.37 9.30 

Canillas de !I miembros:> 
>CCHR:> -1. 4!58 -11e.e 9.47 

Canillas de e miembros:> 
>CHz na!'t.tlonico 1.170 914.7 9.39 
>CCHIO -1. 038 ee.4e 9.39 
>CCH. cond:> -1.!:le!S -397.e 9.39 

Cn.af't.6nico condensado) 

2. ?-. 2. Vlast.i.1Ril. Roziéka Jr <"119!1>. 

Es una. ext..ens16n del modelo ant.erior. sección a. 2. 1. que 

incluye grupos con anillos naf't.6nicos con cinco miembros y gru¡x:ss 

naf't.•nicos condensados. 

Est.a correlación permit.e la est.imación de presiones de vapor 

p&r-a hidrocarburos parar1n1cos naf't.6nicos. aromi.t.icos y 

component.es que cont.ienen nit.rógeno o azu!'re. t.ales como aminas. 

t.riol'!l'S• piridina. et.e. 

Para presiones de vapor en la región de 10 - 1500 rmnHg. Para 

grupos de anillos naf't.6nicos. det.erminan dos series de 

parAr.t.ros de grupo si. y &ot a los cuales se les denomina 

parAinet.ros espec1f'icos. 

A una t.ercera serie de parAmet.ros se les denomina parAmet.ros 

comunes Clo ant.erior es para tracciones: de pet.róleo y ot.ras 

mezclas no def'inidas. las cuales se def'ine una mol~ula 
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Tabla 2:.17A CoNTal8UClONICS DIC 6-UPO •••• LOS PAaAMlt'raos DE P•ESION 

OE VAPOa s y Co/R 

TLpo de carbono 

Allrat.ico -<H• 

Al~C.6.t.lco -CH• 

1 
A11f"4.t.lco -C-H 

1 
1 

Alif'"llt.ico -e-
1 
~ 

Aroml.t.ico C-H 
At: 
Ar ,, 

Aroml.t.ico C-R 
Ar" 

Aromllt.ico condensado 
Ar 
1 

s, 

2.a!IQ 

0.479 

-2:.189 

-4. 318 

1.17S 

-0.620 

C-R -0.774 
Ar" 

Ara.t..t.ico condon:ado 
Ar 

" ,,e, o.321 
cond cond 

Naf"t.6nico '<:Hz 1.119 ,,. 
H 

Naf"t.6nico 'e" / 'R -1. l>ae 

ei/R.K 

11"2.7 

674.0 

-372.Q 

-112:7.1 

939.S 

583.0 

683.0 

eaa.s 

"28.0 

-431.0 

Dat.os de pr9Sión d• vapor 

usados para obt.ener 

parllmet.ros de grupo. 

Para:C'inas normales. C5-C.o 

Paraf"inas normales, c~-C•o 

Paraf"lnas ram.if"icac:t..s. Cao 

Paraf'inas ram.i:C'icadas, Cao 

Benceno 

Aroút.icos sust.1 t..uidos 

Natt.aleno, ant.raceno 

Pi reno 

Ci el ohexano 

Ciloh•x.anos sust.it.ui~os 



promedio, la cual represent.a un grupo part.icular de component.es). 

Para obt.ener los pa.rfunet.ros si. y tl/R es neces8.l"'io recurrir a 

la Tabla 2.17A, e ident.!Cicar cuales ut.ilizar. los espec1Cicos o 

los comunes. 

2. 2. 3 Da.lsuJce HoshJ.no, Xu-Rong 2hu, Kurdo Hagahaftm y Mi t.suho 

Hirat.a Ulll9!5> 

Aunque en el present.e t.rabajo se ha t.rat.ado de generalizar en 

los m6t.odos llllOSt.r&dos, se present.a est.e m6t.od.o de cont.ribución de 

grupos para est.im.ar la presion de vapor de bencenos sust.1 t.uidos, 

puest.o que se considera que el benceno es un compuest.o de 

mucha ut.111dad y que ade~ no sólo es aplicable al benceno mismo 

sino que t.ambién a sus posibles r&mificaciones, lo que conviert.e a 

est.e m6t.odo aplicable a una gran Val"'iedad de compuest.os bencénicos. 

La il!l'CU&ción de Ant.oine. en est.e lftl!ot.odo. se adapt.& para 

presiones de vapor. sus t.res parArnet.ros ajust.ables se det.erminan a 

part.ir de t.res presiones espeeir'icas C1.33, 101.32 y 199.98 KPa). 

Los va.lores de los increment.os de grupo y correcciones para 

los punt.os de ebullición a 1.33. 101.32: y 199.99 KPa. se pres:ent.an 

en la Tabla 2.18. 

Las ecuaciones que se ut.ilizan son las siguient.es: 

B 
log P •A -~ C2.2.~ 



TABLA 2.18 CONTRIBUCIONES DE GRUPO PARA E:L CALCULO llE: 

PUNTOS DE F:oULLICION DE IJENCENOS StrST%TUir1CtS: 

·---------·--·---·---
"n." 

I ncrement.o 0 1. 33 KPa 101. 32 KPa 1gg. 98 Y-Pa 

36.94 so. '11 54.04 -ctla 

<Hz- Ca> 

-ctla- Cb> 

>CH-

i{3B. Q4-0. 7Cn-D } i{SO.S-1.09Cn-1>} iJS2-1. 07Cn-D} 

16.73 21. 41 22. 04 

-7.90 -11. 97 -12. 50 

> e< -29.25 -42.90 -45. 90 

=CH- 42.90 58.09 62.85 

=C< 28.17 39.67 41. 28 

Correcciones por- sust.i lución 

disust.it.uidos 

posición 1.2 1.87 0.91 0.32 

posición 1,3 -0.93 -2.83 -2.61 

posición 1,4 -0.15 -1. 78 -1. 32 

t.ri sust.1 t.uidos 

posición 1,2,3 3. 3'I 0.73 0.20 

posición 1.2,4 -0.32 -3.38 -4.45 

posición 1,3,4 -o. 71 -4.50 -5.10 

posición 1,3,S -2.QB -8.09 -9.15 

t.et.rasust.it.uidos 

posición 1.2,3.4 6.81 2.00 2.07 

posición 1,2,3.5 1.81 -4.08 -S.53 

posición 1,2,4,9 O.Ql -6.29 -f.1.93 

a,..,ot.a: Ca> mono-n-alquilbenceno; Cb) et.ros d!Cerent.es de Ca) 
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de donde: 

[ {:l.- ClogPa-logPa)CTa-T•)} J 
e • CT• - Ta) - Ta 

ClogPa-logPa)CT•-Ta) 

ClogPa-logPa)CTz-Ta> ] 

ClogPa-logP<)CTs-Ta) 

e logP9-logPt.) e Tt. +oCTa+C) 
9 -

CTa - Tt.> 

e 
A • log Pt + ---

C + Tt. 

I 

c2.2. 3) 

ca.a. 4) 

ca. 2. !D 

en donde: Pt.. Pa y P• son las presiot\eS: de vapor a las t.emperat.uras 

Tt.. Tz y T• respect.ivament.e. 

A. B y C. son las const.ant.es de Ant.oine. 

P. es la presión de vapor en l<Pa. 

T. t.emperat.ura en K. 

Para la evaluación del m6t.odo. se suman las cont.ribuciones de 

t.emperat.ura ATi. dados en la Tabla 2.19 para obt.ener: 

en donde: 

(2.2.6) 

4TL. es el aueent.o del punt.o de ebullición del benceno 

sust..it.uido. 

e.en el valor de T aplica a la ecuación ca. a. 2) a las presiones 

de 1.33. 101.32 o 199.QS. 

El present.e m!t.odo. t.oma en cuent.a la distinción de 

est.ruct.uras moleculares• as1 como. la posición de los 
sust.it.uyent.es. Los bencenos sust.it.uidos cont.ienen seis clases de 



grupos ~uneionales: -<:Hs. -c:Hz-. >ot-. >C<. ~CH y =C<. 

El m6t.odo presenta.do, es ót.il para la prfldic:eión d& presiones 

d• vapor d• benc•no: sust.t.tuidos en •l rango d• 1.33 a 1Qlil .. Q9 ICP•. 

y t.aabi6n ~ ser ut.ilizado para obt.ener t..eperat.ur.as de 

ebulliei6n. aunqu•. 6st.o 1llt.1mo. sólo en t.res presiones ant..s 

-ncionadas. 

2. 3. TEICPERATIJRA DE E:llULl..ICIOll. 

La pr .. 16n. de vapor de una solución det.eral.n.a. eu puttt.o de 

ebull1c16n. pu.st.o que .,._t.• (llt.19!0 •• def'ine C09:) la t.e91p9rat.ura a 

la que la pt"esión et. vapor de la solución .. igual qu• l• pr .. ión 

ext.*f'n.a que s• •J•rce sobre dicha col ueión. 

La t.~rat.ura a la cual la pr-16n d9 vapor d•l liquido se 

hac• 1.gual a 1 at.• - la t.eaperat..ura de ebullición normal del 

ala.o. Tb. 

A cont.1nwaci6n s• detscribe un tlOdel.o a cont..r1bucii6n de 

QTUpos para la -t..iaac:ión d• la t*91perat.ur-a normal de •bullición. 

2.3.1. W. Y. Lay, D. H. Ch9n y R. N. -.. .....,,. 

El ~lo d9 contribución de grupos dftsarrollado pcr loe 

aut.ores pa,..a pr9d..a:ir el punt.o normal de ebullición. e6lo es 

necesario emplea.r la est.ruet.ur-a molecular de los compuestos .. 

Chen y Maddox proPQnen un modelo no lineal de eon~ribución de 
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grupoa. Eat• 1'111>d•lo au¡>0t1e qtJ• c•da cont.r1bue16n d• ~~upo di~i•~• 

a part..1.r- de la predicción de una relación cOflst.ant.e re Cr-elaciót1. 

d• d1.sminuci6n:> para que •l t.ota.l d• n. cont.ribucion.s s• agregue 

a la. suma pa.r"Cial de los n. t.,..llUnos de las series geom6't.ricas. 

Est.e ttodelo $0 emplea par-A comJ)t.Jest.os 91\ general.. 

Para alca.nos normales,. el modelo que predice los punt.os 

normales da ebullición es: 

Tb = a + bcC1-r~/C1.-re) 

donde: Tb es el punt.o normal de ebullición; 

n nWDero de •t.olD:JS de carbono; 

ca. a. n 

a. b y ~e: son l&$ const.ant.es carac~er1st.ica.s donde el 

subind1ce .. c .. indica Uh grupo carbono Cmet.ile

_no o metilo:>. 

Para alcoholes: 
Tb • Ca. + be:: -!.=ti'-) + Cb

1 
+ b _!:t.S.~) 

1-ra fe 1-rc 
ca. 3. a:> 

bt Y b1c: son const.ant.es cal"act.er1st.ieas del grupo 
f'uncional y Tb. a,. be. re y ,.. son las m.1.srna.s que 

en la ecuación ca.3.1). 

Para compu~t.os homog•neos l!lUlt.J.t:uncionales. como glicoles y 

clo~uros. se tiiene! 

Tb • 'ª .... bc-!.=tr_, .. cb + b _!.:!:s.~, __ :.:r:) 
t-rc , re: 1-rc 1-r, 

ca. 3.3) 

donde: r,= relación de disminución del g~upo tuncional; 

m -= número particular del gr-upo runcional y Tu. a.. be. re~ 

n. b 1 Y bre se deCinen como en la ecuación. CZ. 3. 3). 



Para compuestos heteg6neos multlt'uncionales 

C2.3.<I.) 

donde bti." rti. y bti.c son const.ant.es caract.erist.icas de los gr-upos 

t'uncionales del L-ftimo t.ipo; mi. es el no:rnero de grupos 

t'uncionales del i.-ésiJK:t t.ipo; 1. es el n.:m.ro de t.ipos de grupos 

t'uncionales; btLtJ es el par6-t.ro de int.eracc16n ent.re grupos 

t'uncional- del L-... 1mo t.ipo y el j-6si!M:) t.ipo .. i. < J. Por ejemplo. 

para 2.3-dibromo-1-propanol. l - a. m .. - ª· m .. • 1. n - 3. los grupos 

bromuro son d-ignados como grupos f'uncionales t.ipo 1 y el grupo 

hldr6xilo cos:1 grupo t'uncional t.ipo 2. 

PROCEDIMIENTO PARA CBIENER EL PUNTO NORMAi. DE EBIJLUCIQI. 

I. - Se dibuja la ..t.ruct.ura. most.rando l.a localización de 

At.~. grupos f'unciona.J.es. asociaciones cent.ralee y 

r..U.f"icaciones. Y pcr consiguient.e se det.er11ina la cadena 

principal. 

II. -Se calculan l.as cont.ribucionea de grupo evaluando •l lado 

derecho de la ecuación ca. 3 . .&> y se obt.ienen los valores a 

part.ir de las Tablas 2.1Q y 2.20. 

A part.ir de a.qui. se derivan dos subpf'-ocedimient.os que son los 

siguientes:: 



Tabla 2.1Q <:owa-T.unca ~DE L09 0.UPOm FUNCIONAi.Ea• 

..... ca. lk'l'CJDO DC TCMPC•&TuaA Dlt E9Ut.t.ICION 

Grupo ,,...,_ Fw.cton&J. "' btc 

Alcoholes OH 17Q.7'!5 -1'!5. 39 o.se 
Et.eres o 72.83 -e."" O.Q3 

c.t.cnas cx-m 1ae.1e -10.17 C0.83) 

Ac.idos carboxllicoa <X-CJ>OH 239.Ql -1e.e.a C0.84) 

Aldehtdos <X-<DH 11Q.2Q -0.32 co. 34) 

Est.er- cx-mo 12'. ei. -10.:m C0.83) 

Aminas: 

primaria ..... 1C>a.52 -<l.!'1 º·'"' 
S9Cund&ri& NH ee.20 -7.ZT (0.9') 

t.erciaria N llO.IM -•.'!U. º·"" 
Amidas: 

CX-CJ>NHa 3111. "° -3!!5.80 C0.78) 

" CX-<DNllR 329.•t -30.32 C0.79) 

3 cc-mff2R· """·30 -28."1 CO.C3J 

Nit.rUos CN 171.31 -12. !57 C0.77> 

Nit.ros NOa """·"' -1e.oe 0.70 

Tiol- SH 13'1.04. -8.73 C0.91> 

S\llf'uros s 133,38 -7.•7 C0.82> 

Halur09: 

Flaruros F ,g_oe -3.'2 0.83 

Cloruros Cl 108.1, -e . .,., 0.7!5 

er ...... as 9r 139.2:3 -e.et 0.83 

toduros 178.3" -o. 7" 0.?7 

a • 103.S; be • 44.3'¡ • O. IM -.. est.e •t.odo. El valor d9 rr que 

•• enc~t.ra d9nt.ro del parMlt.esis - aproxi .. do. 
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Tabla 2.20 Y.a.LO•ES DE PAL4'.MET&OS as: lNTESACCJ:oN ENTlls: Gauros . 
FUNCJ:ONALE• DJ:FE•ENTICS 

arupo e OH CC•O>OH o 
Grupo A 

HHz HH CN NOz Cl Br 

OH 
CCsC>lOH C-29. 53J 
O -14.BB e-14.08) 
NHz 4.1e e-15.84:> e -e.02J 
HH -4. 2ts C-13. 97) e -5. 20) e -5. 87) 

CN C-21.Qi0) C-40.93) e-14.37) C-17.73) C-19.05) 
NOa C-40.a"n C-53.17:> C-18.70:> C-23.10) C-19.60) C-91.2e) 
a -30.07 -cr.ae -13.115 c-115.03:> c-14.02J -o.ea -:Je.oo 
Br 3'1.75 -31.71 -1e.26 C-13.37) e-11.38) C-2:1.151) -32.SB -23.ee o 

•Los valores ent..re parent..sis son .st.imados 

Tabla a. 21 CoN•TANTCS CAaACTltllWTICAS .... CoaaceczoNES Dlt Po•ICION 

alt O.uros FUHcJ:ONAL'l:S~ 

A.. Grupos runcional .. unidos a hidl"'6geno. 

'3rupo 

OH 
HHz 
HH 

ª• 
-19. go 
-14. '7!I 

.. , 
-o. 3'I 
-3.91 

7.40 

B. Orupos f"uncionales no unidos a hidr6gmrno C "'no-hidrógeno'') 

Grupo Al Grupo ).'t. Grupo \. 

O -3.13 SH -S.10 Br -3. go 
O-C< -14.70 CONR1Ra 3.!Si I -7.00 
COO -GI. 01 F -9. 01 NOa -11. 32 

... •T•-t.t..o• pa.ra co.,.pu••lo• unLdo• a. Mna-hldr69enoe·;---:no apllca. YGlor. 

Tabla 2. 23 C.:NT•O DE .... OC:J:ACJ:ON DE COMPUESTO• ENLAZADO• A HlD•OOENO 

Ser-i.s 
Alcoholes 
Aminas primarias 
Ami nas secundarias 
Acidos car-boxilicos 
Alft.ldas 

Cent.ro de asociación 
COH 
CNHz 
HH 
CCsC>lOH 
ce •O) HHa i ce •0) NRH 
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y 

XII.-compuest.os cin enlaces ct. hidrógeno. 

IV. - Compuest.os con enlaces de hidrógeno. 

IIl. -co.puest.os sin erilaza.llient.o-hidrógeno. 

1.. - Se calculan los ef'ect.os de posición de grupos 

f'uncionales:. ªr• ut.ili2ando la ec. C2.3.5) y la Tabla 

2. 21; en dOhde 

.. -lj 

MC-PL J-1 

CMC+1)/2-a 

si Pi.J ~ CMC+1)/2: 

si Pi.J > CMC+i)/2 

ca.3.m 

ca. 3.e> 

ca. 3. 7' 

ca. 3. ª' 

donde ).l. es la const.ant.e caract.erist.iea del grupo f'uncional d•l 

l-Himo t.ipo; T. const.ant.e asociada con la compos:ici6n de 

est.ruct.uras de los grupos f'unc:ionales; eLjª 1 - 41\ji NC es el 

no-ro de grupos en la cadena principal; Pl.J es la pcsici6n del 

J-és1JlX) grupo f'uncional del t.ipo i. a lo largo de la cadena 

principal: Car ª ~Ca :s ECJI\:) !/CC~-C?:J !2! l. numero de copos1ci6n 

doru:te ~ es el nOmero de grupos funcionales coposicionados Cde 

t.odos t.ipos) a la k-Mima posición de est.ruct.ura de grupos 

f'uncionales::; L y mi. se def'inen de la ec. C2. 3. J.). Ejemplo, el Cof'-e 

para CCl• y CClaFz. El par6.met.ro eiJ es la pcsición relat.1 va del 

grupo f'uncional en el ext.re1DC1-b&se de la cadena principal. Por 

ejemplo. el grupo carbonilo Cen cet.onas) y los grupos cloro Cen 

cloruros) son grupos f'unciona.les en el ext.rea"C base. En ot.ras 

palabras. ELj • O si el grupo f'uncional se localiza al f'inal de la 

cadena principal (ejemplo, 1-clorohept.ano). y 4\J • 1 si el grupo 

tuncional se localiza al cent.ro de la cadena principal (ejemplo. 
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•-clorohept.ano). Si Me: .. 3 y PLJ • e. et.J = o. Por et.ro lado el 

parAmet.ro 8¡,j es la posición relat.iva de un grupo t'uncional en la 

base-ctint.rica. t.a.l. como el grupo -0- Cen •t.•res) y el gruPo -N< Cen 

aminas t.erciar1as:>. Si MC • 3 y Pt.j • 2. •i.j • 1. Ejemplo. para 

det.erminar et.j para el n-but.il6t.er. MC • 7. Pu "' 3. ei.J • 0.!5 

CL-t. j=a). Un ejemplo para considerar el c.i.lculo de COf'. el el 

siguient.e: para 1.1,1.3.3-pent.at'luoropropano. 

1: 31 21 
Cot' = J: mlcz • 2i1! + aiOT • 4 

l•• 

a. - Se calculan las correcciones pcr ram.if'ieaciones de la 

cadena principal ut.ilizando la ec. C2.3.9) y la Tabla 2.22. 

nT n+ 

a., -l~a'Ge.rL + tlH!"'ª + rNE +J~ac6e+j + c>L+J ca. 3. Q) 

en donde: 

•Tj Y •+j sqn la: pcsic:iones relat.ivas cent.ro-base del 

L-ésimo raaa..l via-t.ros y el ,_..1_, raaal vta-cuat.ro¡ lTt. y l+J 

son el n~o de grupos en •l '--6&1JKt ramal via.-t.res y el J-.Simc> 

raaal V1a-cuat.ro¡ nT y "+ - •1 nÜIDero de ralft&l... via-t.r- y 

vta-cuat.ro¡ HE .. la variable est.ruct.ural por el ef'ect.o vecino¡ a, 

~. ~. 6, & son eonst.ant.es. 

• ' Có E ") • 
TL +j 

CllC+1>"2-P 

CllC+1)"2-2 

P-CMC+D"2 

CllC+1)"2-2 

si P :S. CMC+i"'2> 

si P > CN::·,.1)/2 

P • posición de la cadena raiait'icada. P • P TL y P • P +J para 

c•lculos de eT~ y e+j r .. pec:t.ivament.e. Como en el 
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3-et.11-4.4-d.imet.il-c:lorohept.ano, \.TA• 2, P'H • 3. eT; • 0.!5. MC•7. 

in • Pn • s, •T; •o.e, i ..... • 2. P.., .. • 4 y• ... ; • o. 

TABLA 2. 22: Encero• VECDfOS EMPLEADO• PO• CllEM y MAunox 
EN EL MoDELO DE CONTa1auc10M DE GltUPOS 

Grupo est.ruct.ural No. de Gt-upo est.ruct.ural No. de 
NE NE 

R• Ra R< Ro 
1 1 1 1 

R - e - e - R' 1 R - e - e - R' • 1 1 
Ra R• 

R• Ro R• Ro 
1 1 1 1 

R - e - C - R' 2 R - e - e - C - R' 2 
1 1 1 
R: Ra R• 

3. - Se calculan las correciones de anillos ciclicos Cno 

arom.6.t.icos) ut.111zando la ecuación C2.3.10) y la Tabla 2.24. 

donde ... 
• a' 'Et vcc• 

js&. aj j 

ac• • (f' •NE + J\.• 'Co 

ca. a.10J 

CJ es el t.aaano del anillo; ne as: el nümero de unidades de anillos 

ciclicos Cno aromát.icos, que pueden ser rot.os o tundidos); NE es 

la variable est.ruct.ural por ef'eet.o vecino en el anillo no ar·o•t.1co . 

comos• def'ine en la Tabla 2.22. Co es el nürnero de coposiciones de 



-t.ruet.ura.a; t' cj .. •l grado de t'umión para la j-4>a1ma. unJ.dad 

clcllca¡ a••.~··. ~··.ve y e son const.ant.es caract.er1st.icas. 

Ejemplo Co .. 1 para 1 .1-c1.1-i.1lclclohexa.no; f"Cf. • 2 para el 

decahJ.dronat't.aleno; Ca • e. Co = 1. f' et • 1 y NE = 1 para el 

1.1.a.4-t.eramet.ilciclohexano. 

4. - S. calculan las correcciones de anillos aromA.t.icos. 

ut.ilizando la ecuación 2. 3.11 y la Tabla 2:. 2:4. 

ca.3.1D 

a,; 

n• • ntmero de unJ.dades de hidrocarburos de a.nillo aroát.ico. 

f' bj • grado de f"us16n para la j-6sima uni.dad ciclica arOld.t.ica; 

NE =-- ef'ect.o "9Cino en una est.ruct.ura d9 anil.1o aratn4t.ico; o. mt. y 

p • nt:a:mero de est.ruct.uras ort.o. met.a y para; n" "" n(nnero de 

anillos arc:a6.t.icos het.eroeiclicos; Hk ntl.mero de anil.l.os 

arc:.A.t.icos het.eroc1clicos del k"""'*simo t.ipo CHt es para el anill.o 

t.iof"eno o el f"urano. Hz .es para el anillo N-met.ilpirol>; a•. 11•. 

x•. ó•. e•. a~•• y vb son const.ant.es caract.er1s:t.tcas. Por ejemplo 

t" bt. • 1. o • 1. mt. .... p • O y NE • 1 para el 1.2:-di..,.t,.ilciclot.n.

ceno. y f'" b:t • 2 para naf't.aleno. 

!S. - S. ca1cula la aiscelanea de eorreciones ut.ilizando la 

ecuación C2:. 3.12:1 y la Tabla 2:. 2:4. 

Correcciones est.ruct.urales incluyendo enlaces dobles y 

t.riples y correciones cis y t.rans:. las cuales son combinadas en 

ª·• ca.3.1a:i 
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TABLA 2.2.c. CoMsrTANTES l'RElUCC.:ION COlllRti:l.:l.!IC•NF.S 

RA.WJ:FICACION, EN ANILLOS NO AROMATICOS, AROMATICOS 

Y EsTaUCTUKAS MISCF.LANEASª. 

Compuest.os sin enlace hidrógeno Compuest.os enlace hidrógeno 

Hidrocarburos: Olros OH CCX>H rmz NH 

-3.71 -0.60 2.50 0.07 1.16 5.57 
,.. -4.34 -11. 44 -7.46 7.QO -10. 80 -Q.50 

;y 3.Q5 4.10 -1a. 54 -9.87 

6 -5.81 1."2 fl.29 -2.77 0.01 

-2.28 -15.05 -10. 74 -8.63 -11. 21 -10.91 

a" 29.94 20.07 1.28 6.00 
,.. .. 1.46 C1. 46) 

>.." -12. 87 c-12. a7J C-lú.00::> -16.00 

-1.55 -0.38 0.90 -0.38 

ve 3.32 

a• 7.92 s.01 24.00 25.00 5.01 ,... 15.80 2.45 0.00 25.00 15.00 

;y' -10. 66 -6.51 -14.00 -10.20 c-10. OO) 

6' 0.91 -S.24 -3.00 -7.28 C-7. 00~ 

&' 3.68 -7.69 -3.00 -10. 28 C-10. 00) 

Vo 1.Q4 2.50 

r, -2.16 5.42 

r 6.65 z 

" 9.46 

Q 

Los valores en t. re parént.esis son est.imados:. .. : Valores aplicables. 

... : Valores no disponibles. a;••= -9.29. a;••= 41.76 y a;··=.66.17. 

q, = 2. 19 para hidrocarburos: aro~licos:. -2. 53 para hidrocarburos 

ciclicos no arorn.flt.ic:os y 10. 42 para hidrocar.buros ali!':..t.ic:os. No 

se dispone de los valores: de V' para no hidrocarburos. 



donde: d = nO..ro de enlaces dobl9S 

t. a nómeoro d9 enlaces t.riples 

de = nO:Jnaro de enlaces dobles conjugados 

eis y t.rans • nWllero de est.ruct.uras cis y t.rans 

r ... r •. n. ,¡,, ., ª const.ant.es caract.erist.icas: 

e.- Se suman t.odas: las correcciones est.ruct.urales. 

7. - Se suman t.odas las cont.ribuciones para obt.ener el punt.o 

normal de ebullición. 

IV. - Colapuest.os con enlaces de hidrógeno. 

1. - Se calculan los ef"ect.os de posición de grupos :runcionales, 

~· ut.ilizando las ecuaciones C2.3.13> 6 C2.3.14) y la Tabla 2.21. 

Si en el. ext.r-.o-base los grupos tuncionales enlazados con 

hidrógeno se mueven desde lo largo de la cadena principal a ot.ra 

posición del lado de las cadenas secundarias, la corrección es 

C2. 3.13) 

Si los grupos f"uncionales de enlace de . hidrógeno en el 

cent.ro-base. se iaueven desde la posición cent.ral, el e:rect.o est.arA 

dado por 

C2. 3.14) 

donde al y ~1 son const.ant.es caract.erist.icas del i.~imo t.ipo del 

grupo f'uncional enlace-hidrógeno; L' es el nómero de enlaces de 

hidrógeno de los t.1pos de grupos f'uncionales; mt es el nUmeros de 

enlaces de hidrógeno de l.os grupos tuncionales; ElJ y 

def'inen como en las ecuaciones C3.3.17) y C3.3.18). Por 



en 1-hexa.nol. no se necesi.t.an correcc1on- para. •l grupo OH. En 

2-hexanol. e"• 0.67 y ~r =- ª• + O.e7>..._. 

2.- Se calculan las correcciones de ra.miClcaci6n del lado de las 

cadenas. ~b· ut.ilizando las ecuaciones ca. 3.19) y ca. 3.10) y la 

Tabla 2.21. 

C2.3.1!D 

donde 

nTkjCo n•k/' • co.cj- 1:>/CSCk- 2) • posición r-elat.iva de la 

J-.!osima ramiCicación a lo largo dela k-ésirna cort.e de cadena. 

a.cJ= a la j-6sima posición. de la ramiCicación en la k-ésima 

cort.• de cadena. 

tco es el nñmero de grupos del cort.e de cadena coposicionada 

con el grupo f'uncional enlazado con hidrógeno. 

sck es el k-6simo cort.e a lo largo de la cadena. el cual 

emerge desde la asociación cent.ral. 

n. es el número de cort.es de cadena emergida de la asociación 

cent.ral.. 

ªt' (Jl. ?..l.. ól, y el son las const.ant.es caract.erist.icas de la 
1-•sima asociación cent.ral; 

tTk. y t+k. son las ram.if'ica.ciones vla t.res y via cuat.ro en la 
J J 

cadena principal; 

y 

nTk y n+k son el número de ramales v1a-t.res y v1a-cuat.ro.en el 

k-ésimo cort.c de cadena. 



Las correc:ciones de ramif'ieaciones para el compuesto i~Legro 
con enla.c::• d• hidrógeno es: 

n .. 

"i.b •• ~. "i.b.•""• C3. 3.115) 

donde: n
4 

• naa.ro de asociaciones eent.rales .-n el compuest.o de 

int..rtls. 

En la Tabla a. 23 s• auest.r.an las asoe1ac1ones o 
enlazaau.enLos c:ent.rales de compuestos con enlazamiento hidrógeno. 

Si SC:k • 2. Y °icJ • 1. n.Tkj o n.•ltf Ejemplos. en 2-et.ilc:iclohex.anol 

SC::t. • !t. O,., • 1. nTü • O; en 2.e-dlmeLil-3-h.ept.ano.l. SX:::t. • 2. 

ac.c. • 1. nw.c. •o.se.• '· °a&• 3. nT•t. • 1; en a..e.e-t.r-tmet.11-3-

3. - S. calcula la COl"rección de anillo eielico Cno aroMt.J.c:::ol 

ut.1l1zando l..., ecuac:i<>nft: ca.3.1?> y ca.3.18) y - la Tabla a.~ • 

.... 
"i.,,, = °"'·'· + ......... 

ca. s.1n 

ªtw:,L • )..¡ •eo¡ a~• •"-l • •""ci. y •¡. son. const.ant.es car-act.•risLJ.c:ac. 

e,. eo. tc.t n:
0 

s• def'1nen en la .c:uac:ión C2. 3.10). 

La• correcc1ones *" anillo Cno aromA.~ico) para la t.ot.alidad 
del coJDpuest.o con enlace-hidrógeno es: 

67 



C2.3.18) 

4. - Se calculan las correcciones de anillos aromA:t.icos 

ut.ilizando las ecuaciones ca. 3.19) y Ca. 3. 20:> y la Tabla 3. 24. 

La corrección con respect.o a la 1-6sima. asociación cent.ra.l 

C2.3.19) 

donde: 

ªL•. (li.• • ri.• • ~· • ei.• • vbL y ~· • • son cons:t.ant.es 

caract.erist.icas¡ e • conexión direct.a ent.re el grupo tuncional con 

enlazamient.o-hidr6geno y el hidrocarburo de los anillos 

aroüt.icos. 

Las correcciones: para el anillo aromá.t.ico dol compuest.o 

complet.o enlace-hidrógeno es: 

c2. 3.20) 

donde n 4 est.a detinido en la ec:. C2.3.1e). 

5. - Se suman t.odas las correcciones est.ruct.urales. 

e.- Se suman las cont.ribuciones de grupo y correcciones 

est.ruct.urales para obt.ener el punt.o normal de ebullición. 

Resumiendo, en est.e m6t.odo se t.oman en cuent.a, la est.ruct.ura 
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del compuest.o. •l t.amano. :rorma y ef'e>ct.os polar-es. S. aplica 

para compuest.os con alt.o peso molecular que Cont.ienen. grupos 

mul t.it"uncionales y est.ruct.uras complejas por consiguient.• est.e 

m6t.odo es preciso y puede ser desarrollado para ot.ras propiedades 

f"isica.s <90>. 

2 • .& U MI TE DE FLAMABIUDAD 

El punt.o de inf'lamac16n o t.emperat.ura de inf"lam.a.c16n. mucho 

rQ.s baja que la t.emperat.ura. de combust.16n. es auqella •n que al 

cont.act.o de una llama. en un sólo punt.o. bast.a para provocar una 

inf'lamación el que se propaga por- t.oda la masa. pudiendo llegar 

a ser explosiva. Si la proporción de gas o de aire es pequefta.. la 

inf'lamación no se propaga. 

Los limit.es de C'l&Jn&bilJ.dad ... decir, las composJ.ciones de la 

a.zcla a las cual- .. t.a no .. J.nt'lamable, depende. en part.e. de 

las condi.ciones en (11.M •• det.•rai.n.an. Cuat\do se ut.J.liza un.a f'uent.e 

ct.tbil de encendido. ciert.as ate'Zclas puederi no int'lamarse cerca de 

los 11ftlit.-. 

Las variaciones normales de la presión at.mosf'.rtrica. no af'ect.an 

apr&ciabl•nwnt.e los 11m.1t.es de t'lama.bilJ.dad. 

Cualquier liquido volAtil que despida vaPores inf'lamables a la 

t.-perat.w-a allbient.• o poi" debajo de ella s• coneidera peligroso 

desd• el punt.o de vista de la prevención contra incendios y 

Just.if'ica. medios especia.les. 

En los siguientes parra.ros se trat.a delrn6todo de contribución 

de grupos para el cAlcul.o del lilllit.• de f'lamabilidad. 
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2.<&.1. Mart.tn s., Hlgh y Ronüd P. Danner .. .,.,, 

Los limit.es de t'"lamab111dad son variables impof't.ant.es a 

considerar cuando se diseftan pr-ocesos qU1m1eos que involucran 

..,t.M"ial.. inf"laaables. Los l1ndt.es de int'lamac16n. ya. sea 

superior o 1nf'er1or. se report.a •n porcient.o volumen d•l COa\pOnent.e 

!'lama.ble a 2;Q8 K. Ent.encll'""-dos• por 11ait.• d• r1am.abilidad SUpef'ior 

la concent.raciOn m4s alta de un ma.t.ertal int'lama.ble en una. mezcla 
gaseosa con alr• que podr"ia propagar la f'lama. en presencia de un 

medio de ignición. El 11rn1.t.e de tlama.bilidad interior est.4 def'inido 

&n.ioga!llef\t.e ca.o: la concent.ración a.is baja que podria propagar la 

t"latna. 

Este JD6t.cxlo ut.111za una ecua.c16n ien l.a cull se incluye la 

cont.r1buc16n de grupos y se t.ra.baja en un paquet.e e:st.dist.ico 

est.Andar- J::!Ar& vef' la signit"icancta de ·los par~t.ros en una 

regresi6n mat.~~ica est..A.ndar. No t.rat.ada. en est.a deccripc16n. 

E1 •t.odo eos aplicable a coepuest.os con anillos y a compuest.os 
con cadet\&S rect.as:. pero no es aplicable a compuest..os q\$ cont.ienen 

azuf"r•. 

Los 11.ait.es de t'J.amab111dad superior se conaid.ran COl'llO 

re-gresiones lineales en las cont.ribuciones. de manera qqe se puada 

producir Uh 11 llli t.e de cOl\f"i anza adecuado. 

PREOICCION DEL UMITE DE FLAMABIUDAO SUPERIOR. 

Se t.1.,._.h pocos •t.odos disponibl- para l& predicc16f\ del 
11-.it• de tl ..... bilidad superior. ent..r• ellos est..• el de Nu.zdha et... 
al. tal, Zabest.akis <cK,. y Shebek.o et. al C!Sll. El l'Dtt..odo de 
Zilbesl.akis se basa en la cant.idad est.equiot"'*t..rica del aire necesario 
para quemar complet..ament..e el component.e Clama.ble y el m6t.odo de 



Sbebelco es un m&t.odo de cont.ribuciOn de grupos pero aJllbos se 

port.an como inexactos. 

El present.e Rlodo de contribución de grupos es ms conf'iallle 

para el cAlculo del Uoút.e de f"luaabilidad super-ior y aplica a 

mayar no.ero de ~t.os ccn ~ dit.icult.ad. La ecuación. 

ca. 4.1) se ut.Uiza para el lioút.e de tlaaa.bilidad superior teniendo 

en cuent.a J.a est.ruct.ura del ~t.o. 

"' .... - e>ep C3.817 - o.aea?Nc + 1.02 X 10-~ + E hl'I\ 
i.=& 

hi.: cont.rJ.bucidn de Qrup:». Tabla 2. 2!I 

•: tracción de t.odoS los grupos i. en la m>lll!ocula. 

Ne: n'Ollero de A.tomos de c:arbono en el compuest.o. .. - nl .. 
Eni. ... 

ca.'· 1:1 

ca .... a> 

Can la ror-. lineal. de la ecuación C2. ,.1) se ut.ilizan 

c61.culos est.d.1st.1cos -~ para analizar la sJ.gniticancia de los 

para.-6t.ros de regr-esiÓll"ll. 

Liat.t..es de contlanza para .IJ.m.t.es de t1-..b.l.11dad super.lar. 

S. consi.deran sol._,..t.e par*-1.ros 11,...ales en .las 

cont.rJ.bucicnea. por .lo que l.osa Mt.odom -t.adJ.st.tcoe -t..6.hel.&r- pueden. 

aplicarse a los 11.alt.- de ccnt'J.anza. 

Los 11.S.t.es de tluaabilidad de un gran n~o de cOJDpUeSt.os. 

el ~ de los ~ores experJ.~t.ales caerAn dent.ro de los 11111.t.es 

de conf'"ianza. 

El valor del lial le de f"lamabilidad puede ser ut.ilizado para 



.. 

Uh die.no conservador. En gen.eral. el m6.s alt.o n'Omero de carbonos 

de los compuest.os result.a .-n una mayor precisión en la predicción 

del limlt.e de f"lamabilidad superior y t.iene el rn6.s reducido rango 

de conf"ianza. 

TABLA 2.2!1 

1 
1 

2 

3 

4 

!5 

e 

7 

e 
g 

10 

11 

12 

CoNTIU9UCIOMES DS O.uro ..... l.DaTES D'E FLAM••U.IDAD 

SU•1ta1.oa 

Clrupo hl Clrupo hl 

CH• -0.9307 13 Cl -0.8153 

CHs -o. 922!1 14 2Cl 1. 3110 

CH o.o UI 3Cl -2.0110 

e o.o 1e F o.o 
H -o.!!1!525 17 2F o.o 
Off o.o 18 3F o.o 
o 1. 4!!80 19 n-Br o.o 
e-o o.o 20 NHa o.o 
COOll o.o 21 C•N o.o 
e-e 1.11eo 22 N o.o 
CeC 4.27!50 23 NO& o.o 
CC0>-0 o.o 24 Anillo Cd o.o 

Desde el punt.o de vist.a de las f'uerzas int.errnc>leculares. la 

molttcula •n el int.eriOI"' del liquido est.• sujet.a a tuerzas at.ract.ivas 

igual- en t.od&c diriecciones. -1..nt.ras que la de la superf'icle 

sut're la at.racción de et.ras mol~ulas en la sup9T"f'ic1• y de 

mol6culas por debajo de ella. Las mol6culas superf'iciales est.•n 

solllll!rtidas a una tuerza net.a que las at.rae hacia el int.erior. Como 

consecuencia de est.o. la superf'icie se encuent.ra bajo t.ens16n y por 



COf'lSlgulent.e las t"uerzas debidas a est.a t.ens16n hacen que la 

muest.ra ll.quida adopt.e un á.rea s:uperf"icia.l m!nima. est.as !'uer-zas 

se denominan t.ensión supert'icia..l. 

L.a t.ens.ión superf"icial es una medida del t.rabajo que se debe 

hacer para llevar una mol6c:ula del int.erior de un liquido a la 

superf"ieie,. es por eso que los liquidas con mlls f"uerzas 

J.nt.ermoleculares tienen una mayor t.ensión super'f'icial. 

L.a t.emperat.ura inf'luye en l.a t.ens16n superf"icial. ya que al 

au.ent.ar 6st.a,. l.a tensión superf"icial disminuye. 

Asi pues,. la t.en.sión superf"icial es el traba.Jo necesario para 

producir un aument.o unit.ari.o d•l .,. •• supert"icial Cerg/cm2l. o 

J.a f'~za que act.11& sobre una unidad de longit.ud Cdina/cmJ. 

Se descrJ.be a cont.J.nuación un m6t.odo de contribución de grupos 

para la det.erainación de esta propiedad~ 

2.s.1. 

En est.e -"t.odo. se t.iene una relación ent.re la t.ens16n 

superf"icia.l y las densidades del liquido y vapor. la cual se 

expl"esa como sigui&: 

C2.!5.D 

CPl: es un pa.r.6.met.ro independient.• de la t.emperat.ura y 

adt!1'9AS depende de la est.ruct.ura del compuest.o. Los 

va.lores de est.e par.a.met.ro est.an dados en la Tabla 2. 26. 

a: es l.a t.ensi6n superf"icial. est.a dada en Cdinas/cml 



p: es la densidad en Cg-mol/cm9). 

La relación ce~ B.1) es muy sensible a los cambios de los 

valores de la densidad liquida y del par.t.met.ro. 

Est.e ~t.odo . es ut.ilizado para liquidos COh enlaces de 

hidrógeno. El error en normalment.e de un S a 1C»c. 



Tabla 2. 2e CoNTaDUCIONE& EanUCTtlaALKS .... EL CALCULO 
PA•AMcTao CP>. &L CALCULO DE TcHS:IOH SUPERrl.CIAL 

carbon0-lildr6geno 
e 
H 
Clt•-

-CHz-
CH•--::HCCH•>
CHa-cHz-c:HCCH->
CHa-cHz-cHz-cHC CHa>
CH•-cHCCH.:J -cHz
CHa-atz-c:HCCztf!l)
CHa-CCCHa>a
CHll-cHz-CC CH->• 
CHa-c:HCCH9'-CHCCH.e>
CHa-cHCCHa)-CCCH9'z
c.lt•-

Orupos .apeci al .s 
-coo-
-cootl 
-oH 
-MHz 
-0-
-NOI Cnit.rit.o) 
-NOa Cnit.rat.o> 
-CCXNHL> 
~ Ccet.ona) 

t.r.s 6.t.o*'9 de carbono 
Cuat.ro 6.t.ow:»S de carbonO 
Cinco 6.t.DftlOS de carbono 
Seis 6.t.090S de carbono 

-ato 
O Cno anal.a.do ant.ciricr==nt.e) 
N Cno anot.ado ant.erior..nt.•) 
s 
p 
F 
Cl 
Br 
1 

Enlace et.il*nico: 
Terminal 
Posición 2 0 3 
Posición 3.& 

Triple enlace 
Anillo cerrado 

Tres -.J.embros 
Cuat.ro -.1.-bros 
Cinco miembros 
Seis Miembros 

•51 n>12 en C-cHz-)n. au..nt.a •l par.t.-i.rt.ro P a &O. 3 

CP> 

"·º 16.5 
ss.e. 
'º·º 133.3 

171.Q 
211. 7 
173.3 
209.S 
170. 4 
207.5 
207.Q 
243.5 
18Q.e 

153.9 
73.8 
2'1. e 
42.6 
eo.o 
7•.0 
113.0 
111.7 

22.3 
eo.o 
18.5 
17.3 

""·º eo.o 
17.S 
4Q.1 
40.S 
2".1 
SS.2 

""'·º ll0.3 

1Q.1 
17.7 
16.3 
•o.e 
12.5 
e.o 
3.0 
o.e 



CAPITULO 3 

PROPIEDADES TERMOOINAMICAS 

3.1 CAPACIDAD CALORIFICA 

3. 2 CALOR DE FamlACION ESrANIMR 

3. 3 CALOR DE a.musnON 

3. 4 EllTROPIA DE FCl!JIACION ESrANDAR 

3. S EJIERGIA UBRE DE FORllACIOM 

3. e COEFICXEllTES DE ACTXYIDAD 



.En estt!' cap.1 t.ulo se muest.ran 

c::ont..ribuc::iong:;; d= grupo ¡:::i2r2 12 ;;:t..im:::a.c:iOn d;;; · ¡:::Jt"~~lW=.tl~~ 

t..ermodinAmica.s CCp • .AH;. '!Í"y .6.G) que Sé h.an d.e-sarrollado en· los 

en los últimos anos. 

Los mét.odos present.ados involucran la est.imación del 

grupo basado en la est.ruct.ura de la molécula. La ~orma de 

evaluación es. en esencia. la misma que se ha de-scrilo en el 

capi t.ul o a.nt.er 1 or. Est.o es. una vez t.eniendo la est.ruct.ura. 

molecular. suman las cont.ribueiones de· los grupo~ 

involucrados, se suman además las cont.ribuciones por correciones 

que sean necesario realizar Cpor isomerismo. enlaces dobles o 

t.riples conjugados. et.e.), y en el caso de la ent.ropia y energia 

libre se hacen las correcciones por simet.ria molecular. Est.as 

cont.ribuciones se obt.ienen de las t.ablas correspondient.~. q'ue se 

dan junt.o con la descripción de cada mét.odo que ha sido 

desarrollado por los diversos aut.ores. L..os divf!.rsos aut.ores han 

f"ormulado espec.1f"icamernt.e sus reglas para acompaf'l'ar. sus 

cont.ribuciones de grupos. por lo que result.a imperat.ivo que ~stas 

reglas sean seguidás para obt.ener est.imaciones prec~sas. 

Siempre es conveniente t.ener presente un cl~ro concepto de la 

propiedad a evaluar. por lo que. se da una breve de~inici~n de las 

propiedades que se describen en es:t.e capitulo. 



·3. t CAPACXDAD CALOIUFXCA. 

3.1.1 !lEFINlaON ¡;1§ C!\PACIDAD CALORifICA· La capacidad 

c&lori.tica de una sust.ancia es la ca~t.idad de calor nec•saria para 

a.....,.Lar la t.~rat.IJJ"a de esa sustancia. 1 K. La cant.idad 

ca.lori.f"ica· puede depender de la t..emperat.ura.. Con f'recuencia se 

ut.ilizan ~ant.idades como la capacidad calorif'ica molar Cc&paeldad 

calorif"ica por ..,1) y la capacidad ca.lorif"ica es~i~ica 

Ccapacidad ca1or1f'1ca por unidad. de masa). llamada algunas 

veces.·simpl~t.e calor especif"ico. 

dQv/dT del calor t.ranst'erJ.do desdlll!P el medio 

a.bient.e con rel&ciOn al a.ument.o de t.empera.t.ura del sistema es Cv, 

la capacidad calor1tica del sis~ema. a volumen cons~ant.e 

Cv ., ~ • C-~-)v 
dT ilT 

ea.o la ~gia del sist.ema es una. propiedad ext..ensiva de 

-t.ado. la capacidad caloritica t.anibi4rn lo es. L.& capacidad 

calortt"ic:a por IDOl, .s una prOpiedad int.•nsiva. 

~ c:apa.cidad cllor1!"ica d• la mayoria d• las sust..ancias no 

varia 111UCho para in~ervalos pequ~ttos de ~e~ra~ura C•n ~anto no 

se ~enga UI') cambio de ~ase). 

El calor t.ra.nst'erido desde •l medio ambien'f..e cor'l al aumenl.o 

de t-.perat.ura del sJ.st.ema es la razón dQp/dT que a pr•s16n 

eonat.an~• es el Cp~ Par consiguient.•. se sabe que: 

cp a _gQe. 
dT 

,_!!!J_,p 
6r 

La capacidad ca.J.or1Cica para liquidas y sólidos es a menudo 
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pequerta y. exceplo para lrabajos de gran aproximaciOn es 

sUf!ciente lomar: 

Cp = Cv 

aunque hay algunas excepciones importantes a esta regla. La razón 

f"!sica para la igualdad aproximada de Cp y Cv es evidente. Los 

coef'icienles de expansiOn Lérrnica para los liquido$ y los ~ólidos 

son muy pequel"ios. de manera que el cambio de volumen es muy 

peque~o al aumentar en un grado. Esto t.rae como consecuencia. que 

el trabajo producido por la expansión sea muy peque~o y se 

requiere poca energla para el pequel"io aumento en la separación de 

las moléculas. Casi lodo el calor t.ransf'erido desde el medio 

arnbient.e se t.ransf'orrna en aument.o de la energia del rnovimient.o 

caót.ico y se m.a.nif'iest.a. por consiguient.e. como un aumento de. la 

t.emperat.ura casi de la misma ~gni lud que el de un proceso a 

volumen const.ant.e. 

No es prAct.ico medir d.irectainent.e el Cv de liquido o sólido; 

el Cp es f'Acilment.e medible. dada la f'acilidad de mec:Ur presiones 

en lugar de volCmenes. 

A cont.inuación se describen algunos nélodos de cont.r.1bución 

de grupos para la estimación de la capacidad calori~ica. 

3.1.2 Mt.odo de Mot.t. Souders. C. S. Mat.t.hews y C. O. Hlll"d 

Teóricament.e est.• m.ttlod.o me bama •n la consideración d• t.~•& 

contribuciones: Contribuciones Rotacional de Traslación Externas 

de las moll!-culas; Contribuciones Vibracionales de est.ruct.uras de 

grupos t.ales como: -CH!I, -CHz-. -CH=, et.e.; y Cont.ribuciones por 

Rotaciones Int.ernas, que se presentan Por la rotación de estos 



grup:JS est.ruct.urales alrededor de los enlaces int.err.os. El dr 

t.c::do aplica en el int.erva.lo de t.ewperat.ura de -1eo a 1690 IC y los 

dat.os que se present.an. en las c:orrespondient.es t.Ablas. se t..a.bulan 

a presión c:ero. siendo Capa.% de predacJ.r las capac:idades 

ealorl.f'ic:as y las ent.a1pias para m:>1kul.as. i.hc:1uso c:OllllPleJas. 

Por 6st.e -6t.odo. las c:ont.ribtx:ianes Vil:racJ.onales. de 

Rot.aeiones Int..,.nas Y· de Traslaci.«l E:xtArna para c:apaci.dad 

c:alor1.f'ica y c:alor c:ont.enido CAH°>. se evaluan separa.dament.e. Para 

calcular una· capacidad calor1..f'ica o AHº c:les:8ada. se evalua cada 

una de las t.res cont.ribuciones en t.urno; la suma dar.A. el t.ot.al de 

la capacidad calorif'ica o de caler ccnt..U.do. La evaluac.J.ón de las 

cont.rJ.buciones cansist.en de lo siguJ.ent.e: 

CONTIUBUCION POR ROTACION TRASUICIONAL EnERNA 

Para mol6culas poliat.ólllicas no J.ineales y ~at.ura arrJ.ba 

- 100 K. 

al). A pf.esión cCW\st.ant:e la cont.r1.bueión a la ~dad calor1.f'J.ca 

es: de 4R o 7.Sill!5 cal/Cgr...,-.ol IO. Est.as incluyen anR· para 

rot..aeión ext.erna • ..,aR para t.rasl.ación y R para <:; - <:':. 
a2). Para l.as mal4K:ul.as lineal.es -exct9pl.o U.C-:QllCH- es sol....,,t.e R 

ya qua J.a con::t..ant.e ad!t.iva decrece a 3 'Ll'"2R o 9.9!1 cal./gmal K. 

a3J. Las cant.idades adit.ivas para la ent.alpl.a son igua.1.-.it.e •RT y 

3 · vzRT. Los valores para 4RT se -.iest.ran en la Tabla 3.12. 

b. CONTRIBUCIONES VIBRACIONALES 

~st.e t.ipo de cont.ribuciones para capacidad c&l.or1.f'ica se 



b1:>. El t.ot.al de las capacidades calor1t"'icas vibracionales se 

eval(Ja por la adición de las cont.ribuc1ones de t.odos los 

grupos en la mol6cula. 

b2:>. La presencia de un doble o t.riple enlace conjugado en una 

mol~ula. alt.era la cont.ribución vibracional de ést.os grupos. 

L.a.s di:ferencias ent.re cont.r 1 buciones conjugadas y 

conjugadas se incluyen en la contribución por Rotacion Interna 

Cver Tabla 3.1:>. Para el caso de t.riples ligadura~ se 

dan las cont.ribuciones debido al efect.o conjugado, en 

est.e caso. la cont.ribuc1on por rot.ac1ón interna in1c1a 

con cero. 

d. CONTRI BUCI ON POR ROTACI ON l NTERNA 

Est.e t.1po de contribución se da cuando se t.iene una rotación 

alrededor de algOn enlace simple en el cuá.l los grupos en ambos 

ext.remos del enlace tienen ext.ensas energias. 

d1:>. La proporción de adquisición de esta energia est.a gobernada 

por los elernent.os de inercia de ambos grupos. el numero mlnimo 

de pot.encial y la barrera pot.encial que obst.aculiza la 

·rotación. La Tabla 3.1 muestra las cont.ribuciones para la 

capacidad calorit"'ica. 

d2:>. Dos rotaciones en dif"erent.es moléculas no dan la rn1Sma 

contribución. pero claro que esto marcar~ una 

.. caracterlst.ica" seguir. Ext.rayendo un simple grupo 

esquernA.tico de la mol6cula en consideración usualmente pude 
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indicar cuAl caract.er1st.1ca rot.aciona.l debe ser elegida. 

d3>. Los t.ipos de rot.aci6n inercial que se ut.111zan para. los 

cilculos: se mJeS:t.ran en la Tabla 3.1 con no.eros romanos que 

nos indJ.can el t.iPo de rot.ación int.erna.. Cuando la barrera 

pot.encJ.al que rest.rihge la rotación es muy f"rAgil C!500 cal./mol 

o ~>. la cont.ribución para la capacidad calor1f"1ca de una 

f"ot.ación interna es muy cercana. a .. /tRT a t.odas las 

t.ewiperat.uras superiores a 255 K. Un ejemplo de ello. es la 

rot.ación de un grupo ..,.t.11 en t.olueno. Dado que las ruerzas 

rest.rict.ivas son muy bajas. debido a la amplia separación de 

los grupc:s rot.aclona.les. est.e- t.ipo de rot.ación es ll&JU.da 

.. Libro• .. para dist.ingu.irlas de ot.ras rot.aciones "Rest.ri.ngidas ... 

d4:J. Una cont.ribución por rot.ación int.erna puede ef'ect.uarSe por 

cada en.lace simple carbono-carbono pero no cuando exist.e un 

.U t.iple enlace en el ext.re.:J de la cadena. Asi. -CsH no da 

cont.ribución. pero ~H si. 

Las comparaciones que se hacen de 6st.e IDll!rt.odo con valores 

t.96ricos report.ados en la lit.erat.ura y experi-...t.ales. .muest.ran 

qt» la concordancia. en general.. rara vez es de mA.s de 3"'""' y 

sol.--nt.e se encuent.ra una di f"erencia de 1 . 3" en pr.olDl!ld.1 o <•m. 

Bas~• en los mismos principios, ~t.e ..,..t.odo es posible 

aplicarlo en el cilculo de la ent.alpia. AH. como se -..est.ra en la 

sección 3. 2. 3. 
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.----------------------------- ------·------
TAIU 1.1 CAPICIHt CILDHPICI 1 Pllllllll CHO 

CONTRllUCIONll YllRICIONALll 
-----;-----.-,.;:;;;;;;;;-------c:~~~fff¡=----:~~::- -- =~~!:L.i-

OL.Sfl'IMICO• 

-:~;:--~;::-=f;--:F ~¡¡;::--~¡~:: =~-=-~ ;..--=~~ -------,-~,----

HaC= HC= -e= :e: 

116 t.IJ t,33 '·" z.tz t.u 1.11 INTERVALO '·" t.tt .... 1.n '·" 1.11 
144 l.H 1,66 1.51 3,4Z 1,,3 1.11 DI l.Z4 t.H t.U t.H 2,4, t.61 
211 l.2t 1.3S 2.17 l.SI 1.11 t.4f LIQUIDOI 1.7, 1.11 lo27 1.SI 3.94 z.ss 
.,, 
311 
366 
421 
477 

1.77 2.14 4.11 '·'' 1.71 
1,47 3.14 ,,11 1.3' 2.H 

z. 33 3. ' ' '· '' '· 21 3. ,, 
3.21 4.17 ·'·'' 11.11 4.41 
.... , 9.76 '·'" 11.61 '·ª' 

Z.11 1.41 4.37 l.'7 3,13 1.74 2.H 4.H 3.27 
3.11 2.11 4.23 .. ,. 3.'3 1.31 3.t3 ,,61 3.77 
.... , 2. 76 s. 43 2. 33 3. 13 z .• , 3. 74 '· 21 ... 12 

'·'' ).31 '·'' ª·'' 4.17 2:.74 4.36 6.64 4.37 
9.93 3.96 6.ZI z.tl 4.ZI 3.37 4." 7.12 4.91 

,.. 4 ••• 6,34 1,34 11.H 1.12 1.74 4.46 '·" 3.21 4.42 3.94 ,,41 7,34 4.'2 
'89 '"' 7,22 1.14 11.4t 1.74 7.46 4.H 6.H 3,42 4.5' 4,47 5.'2 7.63 4.64 
644 6.:.H 7.17 t.47 11.11 7.31 1.11 S.ZI 7.11 3.61 4.67 4.16 6034 7.81 4.93 
711 7,14 1.47 ,,,. 12.11 7.'7 1.71 ,,64 7.36 3.79 4.77 5.41 6.71 '·" '·º 
75' 7.st 1.u 1t.31 12.H 1.H t.14 5.H 7,H .,,, 4,f6 5.12 7,13 6.27 5.12 

111 
166 
922 
977 

1133 

1.21 '·" .. ,, '· ,, 
9.24 11.33 
9.82 11.71 

lt.25 11.86 

11.11 1Z.4t l.tt t.74 6.26 7.71 4.11 4.t4 6.21 7.32 1.43 9.t9 
11.14 IZ,64 t.43 lf,11 6,5l 7.11 4.26 ,,11 6.'6 7.H l.'6 ,,27 

11.34 12.71 9.14 ''·'' '·'' '·'' 4.41 '·'' '·'ª 7.t3 '·'' 9.33 
"·'' 12.91 11.22 11.ts '·'' '·'' 4.S3 s.13 1.1t e.es 1.19 ,.39 
11.14 13.H "·" 11.3t 1.16 e.14 4.76 5,19 7.4e e.27 e.u 5,44 

lt89 1t,n 11.37 12.14 13.H "·"' 11.61 7.34 a.21 4.7e 5,23 7.7' e.46 e.91 ,,45 
1144 11,., 11.66 12.24 13.1& 11.1& 11.u 7.H e.26 4,19 ,,21 7.'3 a.63 '·" 5,52 
1211 11.SI 11.93 12.42 13.22 11.43 12.1s 7.69 1.31 '·'' S.32 e.21 8.71 9.12 '·'' 
125, 11.72 12.18 t2.SI 13.28 11.81 12.31 7.79 8.34 s.11 S.36 8.42 e.ti 9.10 =·'' 
1311 12.11 12.41 12.73 13.33 11.93 12.61 7.92 8.31 !5.21 S.41 8.62 9.14 9.24 S.61 

,,,, 12.29 12.61 12.16 13.38 12.14 12.11 e.14 e.41 s.2, s.43 e.e1 '·'' t.za s.63 
1..i11 12.31 12.97 13.11 13.49 12.sz 13.1s e.26 e.47 '·"'' s.4e t.t4 t.37 9.36 '·'ª 
1989 
1711 
1811 
1922 

13.11 13. 28 
13.39 13.55 
13.96 13.79 
14.17 13.91 

13. 31 
13.47 
13.62 
13. 74 

13. 51 12. 15 
13.57 13.14 
13.61 13.:H 

..... B·H-
P•ntano 

13.46 
13.71 
13.,3 
14.t 1 

Clclo-
h•xano 

S.45 e.,, 
e. 11 
e. 12 

e. 53 
8.59 .. ., 
'·" 

5. 61 
5.72 
5.83 
5. 93 

s.s2 9.43 
5.56 9.67 

5.68 '·ª' 
5.64 , •••• 

9.55 

'·'' 9.81 
9.92 

9.41 S.72 
9.46 5.74 
t.51 5.76 

9. SS A,.~:. 
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;;---------------------¡:¡n¡--i:-tFCOñtT~~;;¡-~----------------------------------

Tu•- K CONTRIBUCIONES ROTACIONALES INTERNAS ------1-----1x------1rz----,v-----v;----v¡;----v1-------v11---v¡i'l ___ i><-------x--
-cHc .-H. - CH.-CH.- R-~H R-~- R-CH= A-CH!: :CH-CH= =C-C= R-t= CH.-CHa ll'•R 

116 1.60 1.el 1.12 e.~3 t.44 1.oe e.e4 e.6e 1.24 e.e7 '·'' 
144 1,99 t.33 1.39 1.21 1.13 1.6? 1.34 e.67 1.s4 1.2e E 

280 2.64 1.74 1.76 1,61 2,82 1.49 2.89 9.91 1.91 1.6' L ... 
311 
366 
421 
477 

'33 

'º' 644 
7BB 
7 .. 

011 
066 
922 
977 

1833 

1899 

1144 
1208 

12'55 
131 t 

1366 

1477 
1589 

1788 
1811 
1922 

l. ee 
3. 17 

2. '" 
2 .6S 
2. 46 

3. 38 
2. 1!5 
z. 02 

t. 98 
1. ee 

1. 72 
t. 64 

1. se 
1. !53 
1.49 

1. 43 

1. 49 
1. 36 

1. !53 
l. 48 

1. 27-

1. 22. 

t.'·ª .. 
1. 16' 
1.1!5 
1."·1'4'· 

t.'' 
2. 11 
2. 17 
2 .16 
2. 1 e 

2.15 

1. 'ª 
1. 'ª 
1. 02 
1. 74 

1. 68 
1. 63 

'· !57 
1. !53 
1.48 

1.43 
1.4B 
1. 38 

1.53 
t. 48 

1. 30 
1. 27 
t .24 
1',21 
t. t 9 
1·.16· 

2.01 1,8!5 2.18 

2.13 2.12 2.ee 
2.1' 2.13 1.99 
2.19 2.20 1.79 
2.14 2.22 1.69 

2.ee 2.22 1.&e 
2.11 2.1e 1.s2 
1.93 2,13 1.4!5 

1.es 2.ee 1.40 
1.76 2.12 t.36 

1.11 1.9!5 1.32 

1.&e '·ª' 1.2e 
1. 61 1. 93 1. 2!5 
1.'56 1.78 1.22 
l.!51 1.73 1.20 

1.47 1,68 1.19 

1. 43 1. 64 1. 16 
1.41 1.&e 1.1s 
1. !56 1. 78 ... 22 

1. !51 1. 73 '· 20 

1,34 2.70 

1.24 3.17 
1. 11 e 3, 21 
1. 14 3 .21 
1. 11 3. 13 

1.19 2.eo 
1. 17 2. 79 
1.16 2.S6 
1,95 2,44 
1.04 2.33 

1.04 2.23 
1. 13 2. 14 

1.13 2.16 
1 .12 1. 99 

1. 12 1. 93 

1. e2 1. ee 
1. 92 1. 03 
1. 01 1. 79 

1. e2 1. 99 
1. 12 

1,33 1.49 1.11 1.01 

1. 93 

1 .66 
1. se 
1. S2 

1.47 
1. 42 
1. 36 

1.29 1.44 '·'" 1.11 
1. 2!5 1. 39 1. 19 1. 81 

1.22 1,3s 1.ee t.ee 
1.20 1.34 1.ee 1.ee 
1.1e 1.2e 1.11 1. eo 

º·'' 2.10 
o.'Jl1 2. u 
0.93 2.14 
e.1~ 2.01 
9.63 1.99 

º·'' 1.99 
o. 49 t. 81 
0.44 1.72 

0.39 1.63 
e.36 1.se 
e.34 l.S3 
ct.3!5 1.49 

e.32 1,44 
o. 31 1. 40 
8.38 1.36 

0.29 1.33 

9, 27 1. 31 
e.26 1.2e 
o. 31 1. 40 
o.38 1.36 

e.23 0.21 
0.22 1.19 
o. 21 1. 16 

8. 21 1. 14 
o. 19 1. 12 
o.te 1. u 

1. 'Jl3 
2. 11 
2. 61 
1 .97 
1. 93 

1. 84 
1. 76 
1. 69 
1. 62 
1 ,,6 

1. ' ' 
1.45 

1.41 
.1. 33 
1. 34 

1. 32 

1. 29 
1. 27 
l. 3B 
L.34 

1 .22 
1. 19 
1. t 6 

1.14 
1. 12 
1.11 

n-bU.1:.•no · . 1 so butano Prop 1 1 ano 1, 3-butad l eno 1•obut1 l eno 

.P 
E 

- :i:, 'pro paño · neopentano el s-2-butano d 1acat11 •no •tan o ro tac 1 on 
-------------' . •' -------------------------------~!__-



3.1. 3 Mét.odo de s.tdney W. Benson y .Jerry H. Buss. c-s11aa,. 

Est.e m6t..Odo de cont.ribución de grupos es· aplicable para la 

est.ima.ción de Cp
0

• ~;,aie,• S:c:ie· Las cont.ribuciones s• dan sólo 

para át.omos con valencia mayor que la unidad. Para cada grupo. el 

•t.omo clave es dado u obt.entdo pero seguido por una 

not.ación especif'icando los ot.ros .6.t.omos enlazados a el A.lomo 

clave. Por ejemplo. C-CC)CH>• se ref"i•r• a un .6.t.omo de carbono 

enlazado a ot.ro carbono y t.r.s hidrógenos. que es el -cHs. Las 

cont.ribuciones para ~t.e m6lodo se muest.ran en la Tabla 3.2. 

Para emplear 6st.e rn6t.odo. es necesario est.ar al t.ant.o con la 

not.ación ut.iliz.ada. por ejemplo. Cd se ret"iere a un •torno de 

carbono el cuAl part.icipa. en un enlace doble con et.ro At.orno de 

carbono. asumiendo t.ener la valencia de dos. Not.as al f"inal de las 

t.ablas def"inen t.•rminos los cuales no son inmediat.ament.e obvios. 

AdemA.s. E!ganma.nn et. al.u.e modif"icó varios valores de ¿Ji;. 
Sha.Wr.IO> ext.endió el rn6t.Odo para nit.roarom.i.ticos. o•Nea.l y Benson 

,..., conaideran compuest.os polic1clicos. Ot.ras contribucion.s. 

incluidas en la Tabla 3.2. han sido determinadas por Shell 

Oevelopment. Co. C•U> y por Olsonc•o1. 

En la Tabla 3. 2. se incluye lo siguient.e: 

-Grupos de hidrocarburos 

-Correcciones Next.-Nearect.-Neighbor Cef"ect.o d•l element.o vecino) 

-Correcciones para compueat.os con anillos 

-CompuesLos que cont.i•n•n oxigeno 

-correcciones por tipos d• anillo para compuestos que continen 

oxigeno. 

-Goa\:p\lest.os que cont.i enen ni t.rógeno 



Tabla 3.2 CONT•S:•UC:lON&S ott GaurO lll:. BIENSON PAltA P•orn:.DAtlltS Olt GAS Itt&:At. 

..... s;zo• Cp, <:Al/g-mol Ka: 
b 

rzv• 
Grupo r.:c:al/gmol ea.1/gmo'1 K 300 400 500 000 800 1000 

Grupos Hidrocarburos. 

C-(CCH>11 -10.oa 30.41 6.10 7.84 9.40 10,79 13.oa 14.77 
C-CO:rCH>z -4.95 Q.42 6.50 e.os B.26 "·"" 11.07 1.2.34 
C-CO.CH) -1.00 -lZ.07 4.!14 e.oo ?.17 B.05 9.31 10.05 
c-co .. o.so -35.10 4.~ e.t3 7."" 8.12 e.77 8.76 
Cd-CH>: 6.2'> t:!:'l.1151 5.10 6.37 7.51 B.60 10.0? 11.27 
Cd-COCH) ª·"" ?."17 <1.1e 5.03 6.81 e.so 7.69 8.49 
Cd-(Oz 10.34 -12.?o 4.10 4..61 '·"" 6.26 5.80 6.09 
Cd-CCd)CH) 6.78 e.38 4.46 S.7Q e.75 7.,a e.as 8."9 
Cd-(COCC> e.ee -1•.eo C.4. 40) c5.z:n C5,Q3::> C6.18) Cfl.50) ce.ea 
Cd-(Cd)z- '·"" Cd-CC.:>CH> e.78 6.40 4.<l6 9.79 "·""' ?.42 B.35 B.QQ 
Cd-CC.)CO ª·"' c-1.t.eo> '"· 40) C9. 3T.) (5.03) C.6.16) ce.te:> ce.ea 
Cd-CC•).a s.oo 
Cd-CCl)CJO e.79 e.4o 4.46 5.79 

"· ?!l 
7.4Z B.35 ª·"" Cd-CC\)CO e.m "·"'º 5.~ 

"· "3 
e.ta e.so "·"" C-<GDCID• -10.oa 30.4.1 6.1Q 7.84 9.40 10.79 13.02 14.77 

C-CCD.CH::>a. -4.20 c10.ao> C4.70> ce.so> 'ª·'º) CO. eo> C11. 30>Cl8. eo 
C-<Cd>.C.c::>a 1.18 3."7 ....... ?.!!1 e.~ Q.00 l>.02 
C-CC.OCO• ...... C-34. 72> C3.gQ) ce.<U) C7.43> ce. ee> ce.Q2::> ca.Ge 
C-CCd.)COCH>• -4. 70 "·ª e.12 ....... 8.32 Q.<lQ 11.22 12.4.8 
C-CCcOCO.CH> -1.48 c-11. 70) e.e.. te> ce. Ot.l (7.31) CS.10) CQ. 48>C10.10 
C-CC.Oa<OCH) -1.a4 3.7.f. S.85 7.32 B.30 ... "' 10.31 
C-CCllCHl• -10.oe 30.41 8.19 7.84 Q.40 2.0.N 13. oa: 14.77 
C-<:CúiCOCtDa _,.73 10.30 '·"" e.oo ?.1>3 Q.OB 10.ee 12.1& 
C-CCóCOttCto -1.72 C-11.20) C3. QQ) C5.e1.) ce.B!D (7. 78) co.100 co. GO 
C-CC.::>CH>a -10.oe 30 • .f.1 6.19 ?.84 º·'º 10.7Q 13.02 14.77 
C-CC:.)COCH:>a -•.ee e.30 5.84 7.01 ª·"" 10.01 11.49 12.64 
C-CCa)CO.CH:> -o.oo c-12. 20) C.t.88> ce.oo:> C7. OO> C8.1'5> CQ. 73)C10.29 
c-cca:>co .. 2:.81 C-35.10) C4. 37) C6. 7g) CS.OQ) ce. ?el CQ. tQ> ce. Qe 

c-cca:>ac:c:>cH.> -1.24 3.74 5.85 7.32 S.30 ... "' 10.31 
C-CC.).COa l.11!1 3.57 ....... ?.!!1 e.~ Q.00 9.02 
C~Ql)CCcDCff)• -4. 2Q Ct0.20) c•.?o> ce.so:> ce.'º' ce. eo> c11. ao:>c12. eo 
CL-Cff) 28. "3 24.70 5.2? "·"" 6.4Q e.e? 7 • .f.7 7 ..... 
Ct.-<O ,,.,._,,,, e.3" 3.13 3.48 3.81 "·"" '·"° '·""' C\-CC.0 ""·"° ce.43' ca. e7l C3.6':> ca. SO> 

''· Q2) 
c!5. 34) ce. eo 

CL-CC•) C2Q,20) e.43 a. !S? 3.51 3.51 '·'"" 5.34 5.60 
C.-CID 3.30 it.53 3.24 .... , S.4e e.30 7.64 8.41 
C•-C:O !5.51 -7.09 a.e? 3.1, 3."8 4.16 4.00 5.44 
C•-CC.0 "·"" -?.90 3. 61> 3."7 4.38 4.7a ....... 5.61 
C•-C.Có 5.70 -7.80 3.59 3.97 4.38 4.72 s.es S.61 
C•-C:C.) '"'" -e.e<& 3.33 4."2 4.89 !5.27 ".78 5."5 
ca 24.20 e.oo 3.00 4.40 4.70 5.00 S.30 S.!50 

.,.,, 



Tabla 3.2 ccon.t tnucaci.ón.). 

AHº s: ... e;. cal/g-.ol " ª' ~ 
ra-..... ..... .... _,. .,.. .... ,,_,. "300 400 !!IQO eoo 800 1000 

c.air-recciar.- Next.-Near-t.-MelQhbar C_,.ect.o ""9CJ.hQ) 

AJ.cano Cl..nl.o> o.ao 
AlqtMll'lc:t C181d.o> o.!IO 
ds 1.00 .... :u -t.oo -o.m. -0.M -0.3" -o ..... 
art.o o."7 -1.m 1.12 1.3!1 1.30 1-17 o .... º·"" 

Oarr9CCJ.cn9S ~se aplica a ~t.os con anJ.J.lo. 

Ani.l.loCo>• 
ctcl.ap-apanoem 27.80 32.10 -3.0!I -a.m -2.10 ....... -t.?7 -t."7 
ClcJ.aprapmlCJ(.2> "3.70 33.80 
ctc:lobut.anaCB> as.20 211>.ao ""'·"' -3.BQ -3.14 ......... ....... .... 38 
ClcJ.cbulamC.2> 2".80 2".00 -a."3 -2.1Q ........ -1.118 -1.CQ .... 33 
Q.c.1~10) e.30 27.30 -e.!IO ..... !ID -4.80 -3.80 -a.ao -1.00 
Clc2ap9ftt...oC2> "·"" 2'!.80 ......... -9.3!1 ""'·"" _,_1, -a."3 -a.m 
ctc1.ap9nt.adi imo ... oo 2".00 -4.30 
acJ.~m o.oo tB.00 ...... ao -4..10 -a.QO -t.30 1.10 2.20 
Cic..1~2> 1.40 21. "° -4.28 -3.0. ....... -t.'3 -0.2" o.oa 
Ciclahmpl.anoet> ... 40 t!l.lilO 
Clc:lcoct.anaCB> Q.QO Ut.!IO 
llat't.aleno a.10 

~ qu9' ccm.1 ....... Oxlo-no 

co-ca:octo -ce.oo "-"" '7.83 ª·"" Q.- 11.'3 12.12 
CD-<<XDCC> -211.20 "-"" "·"" 7.18 '7.rn Q.00 ....... 
CX>-COlCC.O -32.eo ,,_..,. ... 70 7.'1 e.02 B.87 Q.3" 
C'O-<O>Ca.J -32.SO 2.18 2.7" 3 .... !!.03 "·"" '7.oe 
co-<a>CO -31!1.10 4.?B "·"" ... 70 '7.40 e.02 a.87 Q.3" 
CD-<<DCID -32.10 3'."3 7.03 '7.87 B.82 Q."8 11.te 12.ao 
CD-<QDCfO -31. 70 7.03 '7.87 B.82 Q."8 11.10 12.ao 
a><c.>a -38.10 "·"" · e.77 '7."7 ..... Q."2 ...... 
CD-<ClóCC> -30.liilO ...... ... Q2 7.70 e.3" Q.3Q Q.?B 
O><c.>CIO -3'.eo ... 40 7.T.! B."1 Q.8!! 11.4'1 12.0Q 
CX><C>a -31.40 1s.01 "·"" e.32 '7.00 '7.?B B.BQ Q.M 
CX>-<C>CID -é!D.10 3'. Cl3 '7.03 '7.87 B.82 Q."8 11.1e 12.20 
CX><JDa ...... 00 "3."7 B.47 Q.38 10.48 11. !12 13-~ 14..81 
o-<CaJC<XD -3e.SO 2.08 2.70 3-11 3.42 3.88 4.t.8 
o-<CCDa -90.QO -0.'1 1.?B 3.20 4.00 9.13 ...... 
o-<CCDCO> -4Q.OO 3.70 3.70 3.70 

"· '70 
4.20 ,_20 

0-CCO>CC..O '"""·"" 1.« 2.98 ,._.., 
'·'" 

,_Q7 !!.20 
o-<OCDCO -.U.30 B.3" ;,,i.DO 3.M ... 10 ,."2 , ..... 4.82 



Tabla 3.2 CConti.nuact:6n>. 

.,.. 
S:- cP. cal/g-mol. Ka: . ,_ 

Grupo Kcal./g-.:>1. cal./gmol. "300 400 ""° eoo 900 1000 

""-'-'"" ciu• cont.i.,... HJ.t.r6g9f\O 

0-CCOOCff) -sa.10 24.52 3.81 ....... "·"" e.34 7.1Q 7.75 
C>-<OOCO C-4.SOJ co. 40) C3.70> (3, 70) C3. 70> C3. 70) e.e.. 20JC4. 20J 
0-<:.00CH> -1f5.Cl 27.8" 5.17 5.7Q e.20 e.ee 7.15 7.'51 
0-CC.0• -aa.ao 10.10 3.40 3.70 3.70 3.80 .... 40 ... eo 
0-CCdJCO -31.QO Q.70 3.40 3.70 3.70 3.80 4.40 ... eo 
O-CC.>• -21.10 1.09 1.22 L50 1.QQ "·"" 3.51 
o-<:.C.JCO -22.eo 3.40 3.70 3.70 3.80 4.40 4.eo 
0-CC.)CHJ -'37. QQ ~.10 4.30 "'·"° 4.80 "'·"° e.oo "·"° 0-CC>s -aa. 7o e.ea 3.40 3.70 3.70 3.BO &.&O 4.eo 
0-COCH> -37.QO "9.07 4.33 4.45 4.92 

"· "3 
e.02 e.e1 

Cd-Cco>CW I0.00 ª·"" 7.00 7.48 7.75 e.02 8.13 
Ccl.-Cco>Cc::> Q.40 3.73 4.48 "·"" 6. 40 s. O!:!: e.37 
Ccl.-CCO>CID B.50 3.7Q ··"" 5.84 "·°' 7.80 8.74 
Cd-CC»CC.:O ª·"" C4.4.0) cs.~ C5.Q3) ce.10> ce. so>ce. ero 
Cd-CO>CO 10.30 4.10 4.e1 4.QQ ... ee 9.80 e.ce 
Cd-CO>C}O e.ea 4.11!5 !1.03 5.81 e.so 7 ..... 8.46 
C...(CO) Q,70 

"· "7 
3.14 3."8 4..15 ....... 5. 44 

C:.-<ID -0.g() -10.20 3.l>O !1.30 e.20 e.eo e.QO e.oo 
C-C.CO>.C.toz -7.eo "·"° 7.oe e.3'l '"·"" 11.58 12.e7 
C-(CO>COaCHJ --1..80 -12. oo 6.21 7.ee e.oo e.21 Q.18 Sil.ea 
C-CC())CCCH>s -5.20 ... eo 6.20 7.70 e.7o "·"° 11.10 12.20 
C-CCOJCC• 1.eo 5.07 e.oo 7.81 e.27 e.so ª·"" C-CCC»ClOa -10.10 30.4.1 e.1Q 7.84 Q.40 10. '1Q 13.02 14.77 
C-CO)sCOz -18.60 '""" 3.8" e.ea 7.3Q 7.ea 8.48 
c-co>acocID -1e. 30 

"· 06 
7.28 Q.03 Q.41 10. 31 10.75 

c-co>a<lUz -1e.10 2.83 "·"" 7.sa Q.12. 10.32 11.2" 
C-CO)CC•)CKJs -e.10 9.70 3.71 e.27 e.ae Q.7Q 11. 7'Q 18.20 
C-COJCC:.:> COC H:> -e.ce 5.14. 7.30 8.83 Q.43 10.23 10.eo 
C-CO:>CC.OCH>s -e.go 4.ee e.Q7 B.65 Q.BB 11.54 12.73 
C-CO'JCC:>• -e.eo -33.SO 4.33 e.1!iil 7.aB 7.70 9.20 8.24 
C-CO:>COs<H> -7.20 -11.00 4.80 e."' s.10 S.73 9.81 10.40 
C-<:O>COCHJs -e.10 ... ao ....... "·"" B.30 Q.43 11.11 12.33 
C-COJCH:>• -10.10 30.41 e.1g 7.84 Q.40 10.7Q 13.03 1A..77 
C-CN)CH:>• -10.oe 30.41 6.19 7.84 0.40 10.79 13.02 14.77 
C-ClDC.OCHJ2 -e.eo 9.80 5.25 e.QO e.28 "·"" 11.09 12.34 
C-CNJCC.C:H> -5."" -11. 70 4.07 e."" 7.e4 e.39 "·"" 10.23 
C-CN:>CO• -3.20 -34.10 4.35 6.16 7.31 7.'"1 9.49 e.so 
N-COCH:>a 4.80 .:5.71 5.72 6.e1 7.3a 9.07 O.A.1 10. 47 
tt-CClzCH:> 19.40 B."4 4.20 "·"' 6.13 e.83 7.go e.es 
H-CO• 24.40 -13. 40 3.48 ... "6 5.43 ... ...,. "·"" e.e? 
H-CN>CH>s 11. 'º 29.13 6.10 7.38 a.43 Q.27 10.54 11.52 
N-CN)COCHJ """'º !iil.e1 4.82 5.90 "·"° 7.00 7.80 e.30 
H-CNJCOs 2Q.2.0 -13. 90 1."6 2.50 3.31 3.87 ... ..,, 4.00 
H-CN)CC•JCH> aa.10 3.28 "'·°"' •. 7" 5.31 e.28 e.01 
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Tabla 3.a CContí.nuoc:íón:>. 

AHº ,_ S:- e;. cal/g-inol JC a: 
Gr-upo a.' 9 1Ccal/gft1Ql cal/gmol K 300 400 !lOO """ eoo 1000 

Conipuest.os qu• con\.i•n•n Ntt.r6g•no 

Ht.-ClO c1e. 30> C12.30:> ª·"" 4.SS e.•s 7. 71 Q.13 Q."2 
Nt.-CCJ 21.30 ª·"' 3.3' 3."5 4.2Q 4.'"" 4.e<> 
Nc.-CC.:> te.?o a.eo 3.aa 3.91 •.aa •. 7" 5.12 
NA-CH) 2'5.10 2'1.80 4.38 ...... 5.4.4 5.94 e.77 7.42 
H.a.-CCl 3a.50 e.oo 2.70 4.10 '·"" S.34 "·"" S.71 
N-CQ)C.tDa 4..80 2Q.?1 !1.72 e.31 7.3" 8.07 Q.41 10 . .67 
N-CC.JCOCtD 14..'10 a.ea 4.SQ 5.71 e.ae 7.1Q 7.73 
H-CQ)CCJa 2'1.ao o.ea a.oa 3.27 4.13 !t.23 "·"" N-CC.).CH) te.30 2.18 3.ta <&.13 e.to e. 7" 7.88 
C.-CN) -0. !!O ......... "·"" 5.21 $.Q4 e.:>a e.53 ....... 
N.a.-ClD 23.00 2.12 4.18 e.Si e.77 e.ee 7. °" 
CO-C>OCHl -2!C1.eo 34,g3 7.03 7.e:r e.ea , .. "" 1.1.16 12.20 
CO-CN>CO -32.80 1e.20 5.37 e.17 7.0? ? ..... e.ea 11.1'1 
N-<CO)CtOa -14..00 24.ee 4.07 !J.74 7.13 8.aQ e.ee 11.aa 
N-CC())COClO -'·'º 3.80 3.87 $.08 5.QS e.?e e.87 ...... 
N-CCO>CCa: 4..70 1.83 3. 7" 5.24 e.1g 7.11 7.42 
N-CCXJ)CC.lCHJ º·'º 3.03 3.81 4.eo "·"" e.23 e.32 
N-CCO)a(ff) -18.90 ª·"" "·"' e.7o 7.3Q 7 ..... 8.1Q 
N-CCXJ) aco ..... eo 1.07 3.10 4.31 $.00 

,, __ 
e.47 

N-CCCD.CC.l -0.50 o.ea 3.oe 4.23 4.85 5.ae e.ae 
C-CCJOCOCIDa aa.50 •0.20 11.10 13.&0 15. !SO 17.ao 1.9.70 at.30 
C-CODCOaCtO a5.80 10.90 11.00 1a.7o 14.10 1!!1.40 17.30 1a.eo 
C-CCN)CO• ae.oo -2.eo e."5 11.1e 1C?.8Q 14.05 l.5.5-4. 1e.1g 
C-CCN:>aC02 29.40 l.4.72 17.7g ao.oo 21.e1 23.78 24.a! 
Cd-C.CNJCH) ~.40 3". 58 ;i.eo 11.70 13.30 14..50 16.30 17.30 
C4-COOCO '3G.15 l.!!l.m. Q.?4 11.28 12.48 13. 2:e 14. 4!S 14.Gl3 
C.S-CCN)• S.t..10 13.00 te.SS 1e.ee ea.as 22.34. 83.59 
Cd-C NO) 1tC l·t> 44.40 12.30 16.10 17.-40 1Q.20 at.eo 23.20 
C.-CCN) 35.ao ao.50 Q.SO 11.20 12.30 13.10 14.20 14.QO 
Ct.-CCN> ea.eo 39.-40 10.30 11.30 12.10 12.70 13.t!Q 14.30 
C-C.NOalCO(H>2 -15.10 4.S.•O 12. !3Q 1e.sa 18.52 ao.ee ea. 7" as.oo 
C-CNCblCO.CH:> -15.90 ""·"° 11.QO 1!3.al. 17.72 lQ.et a;?.18 23.70 
C-CKOslCC>a 3.80 "·"" 13.3• 1s.ee 17.ea 1g. 4.1 20.ee 
c-CNOalCOCH> -1.t..QO 17.32 22.ea 27.07 30.21 34.35 3e.83 
0-CNOJCO """'·"" .t.t.QO Q,10 10.30 11.ao 12.00 13.30 13 .. g() 

o-<HO.)CC> -1Q. 'º 48.50 Q,54 tt.54 13.ae 1s.eo 1e.3Q 17.30 

Co:apu.st.os que cont.i•n.n hal.6gen0$ 

C-CF>.C.0 -1!98. 'º 42.50 12.70 1!!1.00 18.40 17.QÓ tQ.30 20.eo 
C-CF>..CH)CO -10Q. 30 39.10 "·"° 12.00 13.70 1!7.10 1e.7o 17.SO 
C-CF'lCH)~O ""51.50 35.40 e.10 10.00 12.00 13.00 15.20 10.eo 
c-c~acoa -<>7.00 17.80 '""" 11.ao 13.50 14.40 U!S.10 10.eo 
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Tabla 3.a CCon.tí.n.uac n.), 

,.... ·- s;_ e;. cal./g-mol IC 

""""" Kcal/g-=il cal/g:mol IC 300 400 500 eoo eoo 1000 

C-CFJCHJCCJa -4.Q.OO 14.00 7.30 10.47 11.5'1 13.10 14.01 
C-CFJCO• -48.50 e.eo 10.20 11.1e 12. 43 12.72 
C-CFlzCCllCO -1oe.ao ''""" 13.70 17.50 1e.eo 1Q.90 20.40 
C-CCl).CO -20.70 eo.4o 16.30 1Q.10 19.80 ao. "° 21.10 
C-CCllaCIDCO -19.g() 43.70 12.10 1!9.40 16.50 17.QO 18.70 
C-CClJClO.CO -1e. !50 57. eo ª·"" 12.30 13.40 15.30 18.70 
C-CCl)zCc:>• -22.00 22.40 12.20 15.QS 16.48 1e.oe 17.02 
C-CClJCH:>COa -14.80 17.60 Q,00 10.so u. 20 13.00 14.eo 
C-CClJCO• -12.eo -!S.'º g,30 11.00 11.30 12.4.0 12.70 
C-CBrJ.CC> !!!5.70 1e.?o 18.90 10.40 1Q,g() ao.30 
C-CBrJCtoaC.O ~-'º 40.90 Q.10 12.eo 13.70 1!5.50 16.80 
C-CBrJCtoCOa -3.40 B."3 u.ge 12. EM. 14.00 14.73 
C-CBrJCO• -0.40 -a.oo Q.30 11.50 12.30 13.30 13,30 
C-CIJCtozCO 8.00 43.00 "·"° 12. g() 13.00 15.BO 17.20 
C-CIJCOCC:.OCto 13.32 8.13 11.ea 12.eo 14.00 14..00 
C-ClJCCcOCIDa 8.10 e.ea 10.Ql. 12.07 14. 04 1!S.Q5 17.34 
C-Cl)CO• 13.00 o Q,83 11. 12.Q2 13.45 13.?Q 13.eo 
C-CCl)CBr)CH)CO 45.70 12.40 .... 1s.eo 1e. 30 17.00 l'liil.00 
N-CF:>.CO -7.BO ª·"" 10.1 u.ea 12.80 14.37 14.08 
C-CCl)COCOOCtD -21.eo 15.00 Q.BS 10. U.05 11.57 12.4!5 13.14 
C-Cl)aCOCID ae.oo "'·"" 12.MI 14. 1e.21 17.12 18.31 19.03 
C-Cl)CO)CIDa 3.80 40.70 ª·"" 10.4 12.23 13.~ Uf.35 Ut.57 
Cd.-CF')a: -77.50 ~.30 Q.70 11. 12.00 1B.70 13.80 14. !90 
Cd.-CCl)• -1.80 42.10 11.40 1a. 13.30 13.QO 14.eo 16.00 
Cd.-CBr)• 47.eo 12.30 13. 13.QO 14.30 14.00 1e.20 
Cd.-Cf")CCl) 3'ili.80 10.30 11. 7 12.eo 13.30 14.20 14.70 
Cd.-CF:>CBr) 42.50 10.ao 1". 12.eo 13.eo 14..30 14..70 
Cd-CCl)C8r) 46.10 12.10 12.7 19.50 14.10 14.70 14.70 
Cd-CF:>CI) -37.50 32.80 o.eo e.• 9.50 10.SO 11.80 18.70 
Cd-CCl)CtD -1.2 35.40 7,QO o. "P 10.30 11.20 12.30 13.10 
Cd-CBr)CtD 11.00 38.20 e.10 Q,!!O 10.eo 11 • .lo 1B.40 13.20 
Cd-CJ)CHJ 24.50 40.!50 e.eo 10.tj::> 10. g() 11.eo 12.eo 13.30 
Cd-COCCl) -a.10 1!5.00 8,00 8.40 B.50 Q.00 Q.20 Q.40 
Cd-COCIJ "3.eo ª·"" ... '*' Q.10 0.40 9.50 '""" c.t-c e.o e ci J -3. 5tt B.30 Q.2f> 0.40 "·"" "·"" "·"" Cd-CCcOCI) 22.14 Q,2:0 "·"" 10.00 10.30 10.30 10.10 
Ct.-CCl) 33.40 7,00 e.40 8.70 9.00 9.40 "·"" Ct.-CBr> ae.10 8,30 e.7o 9.00 "·"" 9,50 9.70 
Ct.-CI) ~·"" B.40 e. 0.10 Q,30 e.ea 9,BO 
C:.-CFJ -4a.eo 1e.10 e.30 7. e.so Q.10 Q,30 10.20 
C.-CCl'.> -3.90 19.QO 7.o&O e. o 0.20 9.70 10.82 10.40 
C.-CBr'.> 10.70 21.60 7.80 e. o Q.40 "·"" 10.30 10.SO 
C•-CIJ 

"'· 00 
23.70 8,00 e. ... "° "·"" 10.30 10.50 
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Tabla 3.2 CCont!n.uactón.>. 

AH~acie s: .. e~. cal/g-mol " 
Grupo Kcal/gMOl cal/girol " 300 400 500 eoo 800 1000 

C-CC.lCF'l• -1e.a. 70 '2.BO 12.so 15.30 17.20 18.SO 20.10 21.10 
C-CC:.)CBrlCIDz -e.90 9."9 11.10 12.47 13.eQ 1!5.59 1e,71 
C-CCl)a(CO)CH) -17.BO 12.80 14. 7!5 is.se 16.~ 17.93 1a.ee 
C-C Cl) .C CO) -tQ. eo 17.00 19. 75 1Q."5 1Q. Q!5 "°·"" 20.9'1 
(:0-(Cl)CO -30.20 B.97 9.44 10.24 11.08 12. "3 13.5" 

Ccrrecc1onos para compuest.os d• halógenos: mi.s c•rcanos 

Ort.o CFJCF'l 5.00 o o o o o o 
Ort.o CCl)CCl) 2.20 -o."" -0.44 -0.,,., -0."3 -0.28 -0.02 
Ort.o Cale. )Chalo) o.ea 0.'2 0.44 0.28 0.1Q 0.12 0.14 
Cim Chalog)Chalo) 0.30 -0.10 -0.01 -0.03 -0.17 o -0.03 
Cis Chalog)Calc::> -o.ao -o. rT7 -0.70 -0."3 -o.47 -0.24 -0.13 

Grupos s:ulf'uro-org~cos 

C-CHl.CSl -10.oe 30.41 e.1g 7.8' Q.40 10.7Q 13.02 14.77 
C-COCH)CS) ""'"·"" Q.BB 5.38 7.0B ª·"" 9.97 12.ae 14.16 
C-COaCtDCS) -2."' -11. 32 4.85 e.51 7.78 ª·"" "·"° 10.57 
C-CO.Cs:t -0.55 -34. 41 4.57 e.27 7.45 8.15 9.72 e.10 
C-CC:.)CH)aCS) -4.73 4.11 e.75 9.70 10.15 11.m 13.10 
C-Cc..:>CIO.CS'> -e.4.5 5.00 "·"" B. "7 10.00 12.41 14.2Q 
Co-<S> -1.ao 10.20 3.QO 5.30 e.20 "·"° "· "° "· "° Ccl-CHlCSl ª·""' B.00 4.1e !!.03 5.81 "·"" 7 ..... B.4!5 
Ccl-COCSl 10,Q3 -12. 41 3."" 3.57 3.83 4.0Q 4.41 5.00 
S-CCCHJ 4."2 !52.73 5.8" "·"° e.e1 !!.7'1 7.30 7.71 
S-CC.lCHJ 11.Sile 12.ee 5.12 "·"" 5.57 e.o3 "·"" 7.8' 
s-coa 11.51 1!!.45 4 ..... '·"" 9.02 !5.07 9.41 !!Jl.73 
s-cccc.o "·..., 4.22 5.0B 5.5" !5.77 ... 87 5.97 
s-ced1':r -4.54 1e.4e 4,7g 9.58 5.53 ....... 7."4 9.73 
S-COl)CO 1Q,U' 3.02 3. 3" 3.71 4.04 •. "2 5.00 
S-C'Cll)z 25. "° 2.00 2.01 2.2' 2.74 3.BO 4.71 
s-<S>CO 7. °" 12. '37 5.23 5.42 S.51 !5.51 5.38 5.12 
S-CS'JCC:.J 14.!!IO 2.00 3. 3" 3.72 4.15 4.78 e.10 
S-CS>• 3.04 13.31!5 •.70 s.oo 5.10 5.20 !5.30 !!Jl.40 
C-CSC»CID• -10.00 30.41 e.10 7.84 Q.40 10.79 13.02 14. 77 
C-CC>CSOJCfDa -7.72 4.5" e.'2 7."5 Gt.1e 10. Q'3 12.22 
C-CO.CSOJ -3.oe 3.oe '·"" 4.84 ... "° 7.54 7 ..... 
C-Cc:.DCSCDCfDa -7.35 4.40 "·"" ... "' Q.25 10.Q7 12. 2!! 
Co-<SO> 2.30 2."7 3.14 3."8 .&.15 4 ..... 6.44 
so-co. -14.41 19.10 e.ea 10.03 10.eo 10.7Q 10.QS 11.17 
SO-Cea>• -12.00 5.72 "·"" Q,70 11.49 11. 4e 11. 29 
C-CSO.:>CID -10.oe 30.41 e.10 7.8' Q.40 10.?Q 13.02 14. T7 
c-cocso.:>cto -7.ee 5.38 7.0B B. eo 

"· "7 
12.28 14.1!5 

C-CC>aCSOa)Cff) -2.ea 4.'2 e.as 7.5" S.48 "·"' 10.30 
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Taba.la 3.2 ccant í.nuací.6n.> 

..... ·- s;_ e~. cal/c;-JDOl K 

Grupo l'cal/gmol cal/Qmiol K """ 400 600 eoo 800 1000 

Gr-LtpOS sulf'uro-oro•nicos: 

C-CO.C:SCIRl -0.01 2.32 4.39 5.70 e . .&g 7. ?:7 7 • .&e 
C-<CcOCso.:lCHJa -7.1.& 5.00 ...... e.e? 10.07 12. 41 14.aQ 
C-CC.JC~CHJa ........ 3.71 "·""' 8.28 <>.7" 11.SQ 13.20 
C:.-<s:JV 2.3 2.67 3.14 3 ..... 4.19 4.Qe 5.44 
Cl-C HJ CSOal 12.53 3.04 4.67 5.Q3 6.84 7.87 8.67 
Cd-COCSCM> 14.47 1.es 3.11 3.00 "'·"° 9.33 !S.e? 
SO.-CCd>CC•J -es.se 9.00 11.Q7 13. 3'5 14.e1 15.72 15.92 
SOa-CCd>a -73.58 11.!Sa 11.Q'T 13.35 14.28 15.38 15.88 
SOa-COa -&Q. 74 20.IOO 10.19 11.74 12.Q2 13.77 15.13 16.00 
sc.-cocc.J -?a.ag "·"' 11.SO 13.4!5 14.191 15.62 15.Q2 
SC.-CC.)• -ea.ea 8.3" 11.03 13. !SS 14.94 15.Be 15.QO 
SW:...-CSOIQCC.J -?e.as Q.81 11.!'JO 13. !52 14.73 15. 71 16.03 
co-<SJCO -'3e. ee 15.43 "'·"" e .. 32 7.0Q 7.76 ª·"" Q.61 
S-CtoCCOJ -1. 4.1 31.20 7."3 e.og B.12 B.17 ª·"" 8.24 
C-<S>CF:>a ""·"" <>.ea 18. 01 14.83 16.37 18.17 19.11 
C:S-<N>a -31.!Se 15.43 "'·"" 6.32 7.09 7.76 ª·"" 9. et 
N-<CSJCH>a 12.78 ao.1g e.O? 7.29 8.18 B.91 10. ()Q 10.ea 
S-CSlCNJ -4.QO 3.70 3.70 3.70 3.70 4.20 4.20 
N-CSlCCJa 2Q.QO 3."7 5.17 e.21 6.Q4 7.3" Q.24 
SO-CtDa -:n.ee e.!SQ e.32 7.0Q 7.76 ª·"" Q.61 
N-CS:::OCOa 16.00 ... 20 e.ea e.12 e.53 e.ea 8.34 
SO..-CN)a -31.ee "·"" e.32 7.00 7.76 B.8" 9.01 
N-CSQa:>COa -20. 40 "·°" 6.3" 7.54 B.23 Q.03 Q.1Q 

Corr9Ciones a a.n.tllos para cot;lpUest.os qu• cont.i•n•n azuf'r• 

.!" .... 
HaC - CH• 17. 70 ZQ.4.7 -a.as -2.SQ -a.ee -3.02 -4.32 -e..sa 

SUlf"uro de t.rirMt.il•no ca:>• 

.!" .... 
Hac..._dÍ;i·b lQ.37 27 .18 -·-~ -4.18 -3.Qi. -3. Q1 -4.eo -5.70 

Tiot'•no (2) ~ 

Hc,.,.S'CH 
1 1 

HC - CH 1.73 23.56 -4..QO -4.07 -3,68 -3.66 -4. 41 -5.57 

NOTAS: 

a. Oat.os obt.enidos de et.ras r•f'l#rencias t6&J. 
b. Cd r•pr.sent.a un a.t.omo d• carbono unido a at.ro •t.omo d• carbono por un 

doble enlace. Es considerado divalent.•. Por ejemplo. el a-pe;nt.eno t.iene 
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Tabla 3. 2 ccont tnuactón..) 

los Qrupos C-CC.OCH:>•. Cd-COCH) . dos veces; C-CCd)Cioz y C-COCH)•. Ct 

reperesent.a a ·Un •t.oll'IO de carbono unido a oLro •t.01D0 de carbono por una 

t.ripl• ligadura. Eat.e .. coris.J.derado monovalent.e. Por ejemplo. propino que 

tiene a los grupos; Ct-CH). Ct-CO y C-CCL)CH>•. C:. represent.a un •t.omo de 

carbono en un anillo aro~t.ico. Se le considera monovalente. Por ejemplo. 

p-.t.il t.olueno qL* t.iene a. los grupos C-COCH>•• C-CC.JCOCH)z, C-CC•JCHJs 

C.-CO dos 'V9C-· C:.-CH> en cuatro ocasiones. Co representa un grupo 

ali6nico. >C-C•C(; el 1:tl Limo de los carbonos es t.ra.t.ado como un Cd normal. 

Por •J•mpl.0 0 1 0 a-but.adieno 0 que t.iene los grupos Co. Cd-CH:>a. Cd-COCHJ y 

C-CCdJCHJ•. 

cCuando uno d• !os grupos as t-but.il. la corrección cí• • 4; cuando 

arabos •on t-bul.il • la corr.cción cí• • 100 y cuando las dos: correcciones 

son cí• alrededor de un doble enlace la corr.cción l.ot.al es igual a 10. 

~ valor as 1.2 para but.-2-eno. paro es cero para otros di•nos: y o.e 

para t.ri-nos. 

•El n~o •nt.r• par~t.esi• cerca de cada anillo es el n1l:1119ro de 

•1-.t.ria . 

... , repr .. ent.a un doble enlace de nit.r6geno en im.inas: Nt-CC.J 

repr .. enta un nitrógeno en pirJ.dina;: NA represent.a un doble enlacede 

ni t.róg9no en compuestos azo. 



-orupos de halogenos 

-correcciones Next.-Near .. t.-Neighbor • para coapuest.os ha.lógenos 

-Grupos organoazutres 

-correcciones en anillos que cont.ienen azuf're. 

CUando est.a aplicación se ut.iliza con caut.ela. el Mlodo es 

preciso para gases ideales. los errores son casi siempre menores 

que 1" para un gran nOmero de compuest.os ces>. 

3.1.6 Mt.odo de D. N. Rlhanl y L. IC. DoraJ.sw...,. • .....,, 

tk&a de las termas ... general- de la capacidad calorJ.tica -

l.a siguJ.ent.e: 

c3 .• 4.+bT+cT2 C3.1.1) 

Mediante un ~ de las capacidades calor1f'icas de varios 

c09PU9St..os a diterent.es t..emperat.uras. D. N. Rihani y L. K. 

Doraiswamy. observaron que para una ecuación. de cuat.ro const.ant.es 

da llUCho .ayor represent.ación de los dalos que el de t.res 

const.ant.es. Bas6.ndose en que cualquier f'unción t.ermodin6.rrtica de 

algó:n hidrocarburo o paraf'ina puede s•r expresada coirc la 

suma de cont.ribuciones de grupos ca.raclerist.icos y correcciones. 

Ms un t.*"mino de corrección por s1.-lr1a de la mol6cula. 

Dado que el ef"ect.o de si-i.ria no existe en relaciones para 

capacidad calor1f"ica. la cont..ribución de cada grupo para _la 

capacidad calorif"ica de un compuesto puede ser expresada como: 

C3.1.2' 



en donde las const.ant.es a., b, e y d son const.antes caracterist.icas 

de cada grupo en part.1cular. Por lo t.anto, la capacidad caloritica 

de cualquier compuesto puede ser det.erminada por la ecuación: 

CCp0 )cornp • Ea. + EbT + Ec-r2 + Ed"J"9 C3.1. 3) 

L.os valores de las const.ant.es a., b, c y d de la ecuación 

C3.1.4) se obtuvieron en base a las correlaciones por el m6todo de 

minimos cuadrados. para obt.ener tales correlaciones se t.omaron en 

cuenta las dist.int.as termas moleculares como son los hidrocarburos 

al1C•t.1cos CTabla 3.3); hidrocarburos arord.t.icos CTabla 3.4); 

ºtormaciOn de anillos, alcanos y alquenos, CTabla 3.6'; grupos que 

cont.ienan oxigeno CTabla 3.0); grupos: que cont.ienen nit.rógeno 

CTabla 3.7); grupos que cont.ienen azutre y halógenos CTabla 

3.0). 

l.& precisión d•l present.e m6t.odo es acept.able, en general. 

sólo se obt.ienen s:-quel'fas desviaciones con respect.o a dat.os 

report.ado en Corma. experiment.al. La precisión del m6t.odo parece 

mj.s grande a t.emperat.uras ~s alt.as. 

A 300 k, la desviación promedio es casi ~~. miant.ras que en 

rango de t.eeperat.uras de 400 a 1500 K la desviación est.imada 

ID9nos qu• ~ y para hidrocarburos el error proftmdio es casi de 

1. "'°'• mient.ras que para no-hidrocarburos es pr.6.ct.icament.e de 

4Y. C4.Sl. 

3. t. 5. c. F. Chueh y A. c. Swanson. <&078'1. 

Proponen un m6t.odo generalizado de cont.ribución de grupos 
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TABLA 3.3 G9UPOC HIDROCARBUROS &l..lrATlCOS 

Grupo b X 10• e X 10• dX 10• 

-al• o."°"' 2.1413 -o.oesa 0.0011'3S 

)Cllz 0.3Q45 2.1363 -0.1197 O.Q{J2596 

•Cllz 0.5266 1.8357 -0.0954 o. 001950 

>C<H -~.6232 3. 4158 -o. 2916 0.008015 

>C< -S.8307 4.4541 -0.4200 0.012530 

">caoCHz o. f!:773 3.4580 -0.1918 o. 004130 

>C=CHz -0.4173 3.88S7 -0.2783 0.007364 
H)C.::C(H -3.1210 3.9060 -0.2359 0.005504 

">c.,.c<H 0.9377 2.9904 -0.1749 0.003918 

>C•C<H -1. 4714 3.3042 -0.2371 0.0060~3 

)C<< 0.4730 3. 5183 -0.3150 0.000205 

H>C-CcCH.z 2.2400 4."800 -o. 2566 o. (>059óff: 

>C=C=CHz 2.0308 4.1650 -0.2845 0.00727"( 

">ccc-c<H -3.124g e.0843 -0.5766 0.017430 

EC>I 2.8443 1.0172 -0.0690 o. 001806 

-ce -4. 231!3 7.11689 -0.2973 0.009930 

HCw" -1. 4572 1. 914"7 -0.1233 0.002905 .. 
-c ... -1.3893 1. 51!;.'"Q -0.1069 O.OOZ059 .. 
...c ... 0.1219 1.2170 -0.0855 0.002122 .. 

es 



-1.4572 1.m47 -0.1233 º·""""""' 

-1.3883 1.515'11 -0.1oe9 0.002659 

0.121.Q 1.2170 -0.0355 o. 002122 

Tabla 3.S CoNTat:auct:ONS:E Dc•aD&a A &.A FoaWACt:ON Da: ANt:LLO& 

Anillo: 

de 3 m..a:..os -3. !532:0 

de 4 m.imabros -e. 0550 

de S a1 e.tlros 

pent.ano -12. 2850 

pent.enc ~. 8813 

c1e e .S.•llbros 

hexano -13. 3'123 

hexano -e. 0238 

b 11 102 

-0.0300 

1.0780 

1.B!!OQ 

0.7818 

2.13Ql2 

2.2239 

e 11 104 

0.0747 

-0.0425 

-0.1037 

-0.0345 

-0.0420 

-0.1Q15 

Tabal 3.e O.upa. auE CoNT'IS:NEN Ox1:01tNo 

O.. upo 

-<lit 

-0-

H 

-C•O 

>C•O 

o 
-C-0-H 

e.e1ae 
2.84.el 

3.5184 

1.0011!!5 

1.4095 

"· 7350 

-3.734.4 

b 11 10
2 

-0.13'7 

-0.0100 

O.IU37 

2.07e3 

3.4832 

1.0751 

1.3727 

e 11 104 

0.0414 

0.0494 

o.oe14 

-o. C>e14 

-0.2557 

O.OM7 

-o.12e5 

d X 10° 

-o. 005514 

-o.oooaso 

0.002145 

0.000591 

-o. 0019815 

0.005473 

d 11 10d 

-o.001e23 

-o. 002728 

-o.ooeg79 

o. 0044Q4 

o. ooeeee 

-0.009230 

o. 0037QQ 



Tabla 3.7 GaUPOC Q.Ull: CoN'l'l.ll:Nll:N N.1.Taoa11:No 

"'"upo b • 10• e • 10• d. 10d 

-CaN •.5104 o.""" º·"""" -0.003790 

-N&C "·'-" o. 3.f.Qa: o. 0259 -0.002430 

-Nlta •.1783 0.7378 O.oe?9 -0.007310 

)<H -l .2!530 2.Uil32 -0.1eo.& 0.000000 

>- -3. 4e77 2.9'33 -O.zet73 0.007828 

N.t' 2:.•458 0.3.t3e o. 0171 -o. 002:?'19 .... 
-NO. 1."""" a. 154.01 -0.1871 0.004750 

Tabla. 3.8 0.u•o. 0.Ull: CoN'l'.1.ll:NEN A&uralC 

O.. upo b • 10• e . 10• d • 104 

-SH ª·"""' 1. 33.47 -0.11BQ 0.003820 

-s- •.22!11!1 0.1la'7 -0.002!! -0.000072 

s ... ··"""' -0.0301 0.0731 -o.ooeom .... 
-SO.H e. 9219 a. •735 0.17715 -0.0224•6 



TABLA 3.9 CONTa1auc10NES: PARA CAPACIDADES CALORIFICAS LIQUIDAS 

Grupo Valor Grupo Valor 
Alca.no: Oxigeno: 

-e>!• e.eo -o- 8,40 
-cH•- 7.2" >C•O 12. ee 
>CH- 5.00 H>C=O 12.tl6 

o 
1 

>C< 1.?e -e-OH 1Q,10 
o 
1 

Olet'lna: -e-o- 14.50 
•CHz 5.20 -CHzOH 1'1.50 
•C<H s.10 >CHOH 18.20 
•C< 3.00 >C<OH 26.00 

-OH 10.70 
Alquino: -ONO. 28.00 

-CaH "·"° -es "·"" Halógeno: 

-Cl c1º'" o aº C> e.co 
Nit.rógeno: -c.L ca•r o 4° C) 6.00 

:>N- 14.00 -Br 9.00 

H>N- 10.50 -F 4.00 
>N- 7.50 -I 9.60 
-N• Can anillo) 4.50 
-c.N 13,90 Hldrógono: 

H- CPara .A.c. f'órmico. 
Azut'r•: cianurOs.et..c) 3.50 
-SH 10.70 
-s- B.00 

Not..&: 
A"adir 4.5 para cualquier grupo carbono el cual cu1nplo el 
siguient.e crit.erio: "Un grupo c&rbono el cual est.a unido por un 
enlace sencillo a un grupo carbono.· ost.ando enlazado pordoble o 
t.riple ligadura, con un t.orccr grupo carbono", 
En algunos casos un grupo carbono cumple con el crit.erio ant.erior 
mi.s de una vez. En est.os casos !:e debe affadi r 4. 6 para cada vt:l':: 
que •1 crit..ario se cumpla. 
Excepciones para lo anterior: 

1. - No t.oma.r en cuenta la adición pa.ra los grupos -cHs. 
2. - Para al grupo -CHa- que cumpla el criterio. artadir 2 .. 6 en Jugar de 

4.6. Sin embargo, cuando el grupo -CHz- cumpla el crit.ttrio nta!: de 
una vez. entonces la adición es da 2. 5 para la primerra y 4, 5 para 
cada adición subsecuente. 

3. - No tomar en cuenta la adición pa.ra cualquier gr-upo carbono en 
anillo. 
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adit.ivos. en el cual puede est.imarse la capacidad calorif'ica de 

l1quidos como f'unción de la t.emperat.ura. desde la t.emperat.ura 

ambient.e hast.a cerca de la t.emperat.ura crit.ica. basandose sólo en 

la inf"or .. ción que proporciona la est.ruct.ura molecular. El mét.odo 

est.ima la capacidad calori:C"ica del liquido a 20 c .. Est.o. ent.onces. 

se usa ca.:. un punt.o base del cu6.l las capacidades calorif'icas se 

calculan ent.onces a et.ras t.emperat.uras. 

Est.o proporciona ciert.a vent.aja sobre los ot.ros mét.odos 

descrit.os pues. sólo calculan la capacidad calor1tica. a lo ma.s 

cerca del punt.o de t"usión y adem6.s se t.iene poca disponibilidad de 

dat.os experi--.t.a.les a t.emperat.uras Ms alt.as. 

Ba.a~dos• •n los dat.os report.ados por .Johnson y Huang cm 

y Shaw mo> s• obt.ienen loa dat.os report.ados en la Tabla 3. lil, la 

cual se present.a con not.as explicat.i vas que res:ul t.a ú.s simple pero 

aplicable a Us ccimp.-st.oa con ~ p6rd1das de precisión. 

El ajust.e ent.re •l Cp •>cperiment.al y el valor -t.imado .. t.a 

dent.ro del 2 y 3'C y casi siempre es a.nor que 9'C. 

Para obt.ener la capacidad caJ.or1t"ica por esle n6t.odo, al 

ut.ilizar la Tabla 3. 9. diebe de t.ener•• especial. cuidado en las 

not. .. que •• dan para su u.o y las que hay que analizar cuando 

se realice a.lgQn ejercicio. 

3. 2 EHJ'ALPZAS e t.H°) --c:ALOR DE FORJIACIOll cAJt,'._,. .att,'..> 
Y CALOR DE COMllUSFXON (~)--. 

3.2.1 PEfINICION ~ ENTALPIA. Como es sabido la ent.alpia es 
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el pot,encial termcv.tinamico derf'inido por la f"unci6n: 

H = U + pV 

Siendo U la energla int.erna del gas.. p su pres:ión y V su 

volumen. 

La ent.alpla es una propiedad cuyo signif'icado f"isico es 

ENTALPIA • ENERGIA INTERNA + ENERGIA DE FLUJO 

Las ent.alp1as t.ienen las dimenciones de una energ1a. Es una 

f"unc16n de est.ado. decir. valor para un sistema 

t.errnodin•mico en un est.ado dado sólo depende de dicho est.ado. y no 

de las t.ransf'ormaciones que el si.st.ema. ha seguido para llegar a 

aqu61 . 

Utilizando la def'inici6n de H se sabe que: 

Hz -H1 = Qp 

o sea 

la cual est.ablece que un proceso a presión const.ant.e el calor 

t.ransf'•rido desde el medio ambient.e es igual al aurnent.o de 

ent.alpia del sistema. Los ef'ect.os del calor se miden. por lo 

general. a presión constante;. por t.ant.0 0 est.os ef'ec:t.os de calor 

indican la variación de ent.alpta del sist.ema. no los cambios en su 

energia. Para calcular los cambios energét.icos en procesos a 

presión const.a.nt.e. la ecuación ant.erior se puede expresar como: 
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AU + pAV • Qp 

Est.a expresión t.iene aplicación inmediat.a en la 

vaporización de un liquido a t.emperat.ura y presión const.ant.es. El 

calor t.ransf"erido desde el medio ambient.e es el calor de 

vaporización y como la t.ranst'ormac1.6n se realiza 

co~st.ant.e. Qvop = 6HvCLP. 

presión 

51. una t.ransf'ormaci6n ent.Alpica es al mismo t.iempo adiabát.ica 

CdQ = 0) e isobarica Cdp =o~. t.ambién es isoent.álpica. es decir 

la ent.alpia permanece const.ant.• CdH = 0). 

El mi!tt.odo de cont.ribución de grupos para la evaluación de las 

ent.alpias se encuent.ra aOn poco desarrollado. sin embaroo. con los 

mét.odos ya exist.ent.es. que se describir~n a cont.1nuaci6n. se t.iene 

sUf'icient.e mat.erial para. en un moment.o dado. poder evaluar est.a 

pi;opiedad d9l compuest.o. o compuest.os. por complejos que pudieran ...... 

3. 2. 2 J. L. Franlr::lin. 

J. L. Franklin obt.iene dat.os para e1 c:Alculo de la ent.alpia 

en base a la correlación que realiza. basandos:e en que las 

f'uncione!I de calor y de oneroia libre para paraf'inas normales: 

gaseosas. las cuales se pueden .-xpresar como f'unciones del nw.ro 

d~ ~~~:nncs de carbono .-n la mol~ula y los ef'.-ct.os de t.emperat.ura • 

.st.iramient.o y f'lexión de ligaduras. et.e.. CPit.zer ta?>). 

Franklin· sugirió para paraf"inas de c:adena larga. que alguna 

propiedad t.ermodinámica P de hidrocarburos puede ser aproximada 

por: 

Q1 



p {Cont.ribuciones est.ruct.urales} + t' correcciones necesarias 1 + 
de l.os grupos J 

{ 
Correcciones por la simet.ria } 

de la molécula 
C3. Z.1) 

por lo que es posible que el bH; se pueda considerar como una 

f'unc:ión adlt.iva de los grupos que se t.engan en la molécula. 

Para el c:Alculo del calor de f'ormación lc:is ef"ect.os de simet.ria y 

los isomeros 6pt.ocos no se t.oma.n en cuent.a. 

El m6t.od.o originalnwtnt.e se desarrolla para paraf'inas. sin 

embargo. Franklin lo amplia para et.ros hidrocarburos 

caract.erist.icos. 

L.a Tabla 3.10 da los valores de áff; para t.odos los grupos 

caract.erist.icos de hidrocarburos. Est.os valores se calcularon 

para para compuest.os en est.ado gaseoso ideal con una act.ividad de 

1. Para dif'erenciar en las t.ablas los grupos resonant.es 

caract.erist.icos. las l.igaduras carbono-carbono se muest.ran con 

una Clecha de dos cabezas. 

Obviament.e. el núcleo aromAt.ico puede tener t.res t.ipos de 

grupos resonant.es cotnQ son: 

""ctt, "-e-, ..;.C++; 

.l' .l' .l' 

donde '\.CH represent.a a un grupo CH simple 

.l' 

en el anillo bencénico. '\ic
.l' 

represent.a un •t.orno de carbono 

en un nOcleo aromA.t.ico. enlazado a un radical alkilo u et.ro 

aro~t.ico, y ""'c.,... represent.a los á.t.omos de carbono a un punt.o de 

.l' 



TA9LA 3.10 AH~•••• e.uro e nr H1o•ocA.aauao11: n• IJ.U:ES lDl:AL.ES' 

<En k\. localor LG.e..-9r<1mo-mol: lernp 

TEMP. o 298 400 500 600 eoo 1000 1200 1$0(1 

CH• -a.e'!i -10. 12 -10.?1 -11. e.a -11.64 -1a:.a7 -lZ.64 -H~. ea -12.a? 
CH2 -3.673 -4. aae -S.223 -5.465 -5.648 -5.871 -5.941 -5.806 -5.f:92 
CH 0.10 -1.09 -1.17 -1.12 -1.05 -0.00 -o.so -o.1a 0.33 
e 1.74 o.eo 1.0? 1.45 l.89 2.77 3.eo 4.'38 5.34 
H.C• 7.20 e.as s.aa 5.57 5.30 4.88 4.00 4. 44 4.'31 

H, 
,.,c""'CH2 10. 73 15.00 14.47 14.01 13.02 13.0:;¡ 12.07 12. !50 12..39 

H, ,. 
,...c•C'\¡ Tr<1.nci 19.03 17.B::t 17.97 17.37 1?.17 16. 92: 10.aa 16.83 10.sa 

H~c-~cle 20.31 19.88 10.4.a 18.07 17.77 17.37 17.14 17.00 17.12 

~c~cH2 10.20 16.SQ 10.M 10.53 Hl.40 10.83 10. ltl 16.24 16.39 

~c·c~ ~1.10 20.19 20.10 ao.oe 20.07 ao.1::t 20 . .24 zo. 44 20.75 

):·e~ as.os 24. frl ª'·74 24.88 25.06 25.38 85.70 Ceó.8' 'ªº· 9) 
•C• 33.04 33.4a 33.59 33:.71 33.82 33.95 34.03 34.00 3:4.00 

HC" '2:7.te 2?.10 27.07 27.02 20.97 2el. 81 80.65 "-"· 50 
""· 27 -es 27.12 27.34 a?.42 ~-49 a?. !iO 27.53 27.49 27.91 27.46 

~CH 4.00 3.30 3.09 a.9a a.?Q i:!.59 a. 47 a. 42 ª·"'º 
~e- 9. 70 !;J. '37 5.~9 5.63 S.CiZ 5.72 5.05 5.99 6.!4 

)::: ..... " "·"" 4.28 4.39 4.28 4.2? •·se 4.10 3.'31 

..,... CHz 11. 30. 10. oa 9.81 e.a• g,4s Q.2.s 9.1<'::: Q.06 9.05 

..-e~ 12.t,;5 1a.04 1a.11 12.16 12.17 12:.27 12. 43 12.59 12.69 

Ca clc:lopord( 1.10 -o. 45 -1.1. 3 -1.a? -1.ee -a.1a -1.ae -1. 41 -o. 58 
C• C\.C::\Qp<!.l"QÍa e.72: 5.69 J.94 4.28 3.74 3.00 Z.57 a.ea 1. 90 
c. CtC::l4P')t4.t 18.8 JB.04 18.00 17.0 17.00 16.40 16.60 15.20 1 ~- 40 
c. .e.i.clopor~f 24.4 24.22 23.87 23.58 23.:38 22.99 ZZ.50 Z2.11.3 21.so 



TABL.A 3.10 CCont!nuacLOnl 

TEM?. o 400 

Et.il en la 
ca..dena prtf"lc::. 1.S ---------

3 grupos. CH 
adyaeeh.t.11!$ 1 • 6 

Gr-upas e y CH 
ady.at:ent.es a. s 

e·:;; cuaterna-
rio!;. a.dy.11.c.en. 5. O 

e cuat.ernarto 
no adi acent.e 
para. met.t los 
t.erAdnales Z.1 

1 .G-Oirriet.il o 
1.3-ruet.llet.il O.i 

J .2--met.llet.il 
o l.2.3-t..r1rne-
t.il 0.9 

800 1000 1200 1 '500 

o.e 

"·" 
2.5 

S.4 

L7 

º·" 

1.4 --'-----'-------.·'! .. 



nocleos arornA.t.idos condensados. Por est.e ft'll6t.odo t.arnb1én s• pu..::!• 

calcular la energia calorif'ica para grupos no hidrocarburos en un 

int.ervalo de t.emperat.ura cort.o CTabla 3.11). 

Al realizar comparaciones de los dat.os calculados con los 

report.ados en la lit.erat.ut.a C.A.P. I. t?n) se t.ienen concordancias 

hast.a de 1 Kcal. pero sólo en algunos casos est.as concordancias 

son menos precisas. Est.a aproX1mac16n es suficient.e para obt.ener 

muchos dat.os. pero no es sat.isfaet.oria para cAleulos de 

isomerizaeión en muchos casos. EsJ:)eeialment.e para 1somerizac16n 

cis-t.rans de cieloparaf'inas subst.it.uidas. 

3. 2. 3. Mot.t. Souders Jr. • c. S. Mat.t.hews y c. o. Htu-d u.""'cn 

Como ya se mencionó en la d.scripción del cal.culo de 

capacidad eal.orif'ica que hacen est.C)S tnisl'DOs aut.ores. est..e m6t.odo 

es capaz de c•lcular la ent.alpia para hidrocarbUJ'os. ~s bases 

para 6st.e cilculo son las rnis10as consideraciones dadas para el. 

calculo de la capacidad calorifica, 

Las cont.ribuciones de t.raslación rot.acional externa 

son las mismas que se describieron en la sección 3.1. a, y las 

cont.ribueiones bracionales y de rot.aeión int.erna para el c•lculo 

de la ent.alpia. se dan en la Tabla 3.12. 

Con est.a· correlación se t.iene un• discrepancia de 

aproximadament.e ~~. La principal. causa de d1serepancia radlea en 

e1 t.rat.antient.o de la rest.ringida rot.aci6n int.erria. LA. ent.alpia 

difiere ent.re dos t.emperat.uras dadas. superiores a 280 K. sin 

embargo. muest.ra exelent.e concordancia con las t.ablas del A.P.I. 

<~n para int.ervalos de t.emperat.uras de 530 K o mAs. 



TABLA 3.11 laH; .... Gauros NO HID•OCAa•uaos 01: GASES IDEALES 

(En lri.local.ori.ma/~t,."TClrnp. on Je) 

TEIF. o a98 eco 1000 Compuest.o 

-oH Cpriaar.10~ -.ao.1 -41.9 -<&a.2 -40.6 Et.ano! 
-ott Csecunda. ~ -43.1 -44.9 -44.6 -41-4 I sopr-opanol 
-oH et.ere! a.:> -4'5.9 -49.2 -46.9 -44.4 terc-but.il alcohol 
-CIH Cf'enol:> -44.0 -46.9 -4!5.6 -39.9 Fenal 

"'c=0 
/ 

-32.7 -33.9 -3'.0 -33.9 Acet.aldeh.1.do 

~C-0 -30.6 -31.6 -31.2 -30.S Acet.ona 

o ,,,. 
-c'oti -93.1 -a..e -93.0 -90.4 Acido ac6t.1co 

./7 
-c-..0- Cest.er'l -79.9 Acet.at.o de et.lle 

-<>- Cet.er-'l -P:?.2 Diet.11 et.er 
o ,,,. 

> -102.e Anhidr-ido ac*t.ico 

'' o - 2.9 Net.ilamina 

>- 12.0 Di~1lam.1na 

>- -1Q.2 Trimet.ilantlna 

.--•NH• -o.e Anilina 
-NOo -e.s Ni t.r-onet.ano 
-<lNO -10.9 Et.ilni t.ri t.o 
-<:INOo -19.4 Et.ilnit.rat.o 
~ 29.S Acet.oni t.r.ilo 

~ 44.4 Met.i l i soci ami da 

-SH !5.7 Et.ilmercapt.ano 
-s- u.e Diet.11 suf"uro 
..---.. ---. 1143 Tiot'eno 



.. ----------------------------------------------------------------------------- .. 
. TABLA 3. 12 ENTALPIA A PRES ION CERO 

·CONTR I9UC I OHES DE GRUPOS Y I BRAC I ONALES 
--------;:¡;¡;~JÑICOi-------~CiCLO;:;;;;t;;;;;-JN1cos--;;;~os--ACCT1LiÑiCOi--------oLK~--------

TE~P~· -·~c~~:--:c~::--;c~:--;c; 
116 ••• 1&.9 44.1, 104.9 
144 2.3 45.0 99.5 230.1 
200 ·14.9 ·143.3 322.9· &ea.e ... 
311 

366 
421 

477 

.,, 
••• 
644 , .. 
'"" 
B 11 

866 

••• 
977 

1033 

1 099 
1144 
1200 
1255 
1311 

1366 
1477 
1599 
1700 
1 911 
1922 

66.0 317.7 &79.& 1339 
177.3 573., 1146 2421 
364. 3 92:5. 6 1706 3004 

641. 5 1375 2355 3970 

1e1 2 1 'ºª 3002 'ººº 
1459 :?,22 3001 6095 
1985 3200 4744 7213 
258, 3962 5663 9377 
32,6 4776 6631 ,,71 
399, 5655 7647 10790 

4793 6583 0702 12030 
5632 7555 9790 13297 

6566 0569 10609 14559 
7,19 9622 120'6 15043 
9519 10711 13227 17138 

9562 11832 14421 19442 
10617 12983 1563, 197,5 
11767 14161 16869 21074 
12939 153117 19119 22399 
14112 l 6'S93 19384 23729 

15327 17930 28663 2:1065 
17036 20389 23260 27748 

28435 23012 25901 30445 
23114 25695 29579 33152 
25862 29429 31298 35871 
28669 31204 34024 30595 

-:,jj::---=iii:=- _g;;---~;;-
56. 5 "9. 2 INT~~YALO 

79.3 72.5 
152.2 191.1 LIQUIDOS 

H = -e= 
o.e 60.3 
5.3 127.4 

57.4 342.0 

HaC= -HC= >e= =C= 
14.~ 85.5 54.9 

0.9 39.2 180.4 117.0 
13.3 146.0 511.5 324.!S 

296.1 356.9 190.4 891.4 164.7 629.1 62.6 338.0 961.2 619.2 
499.1 627.5 364.0 1363 329.4 964.9 168.7 604.4 1483 971.6 
004.9 986.4 605.7 1993 540.5 1327 338.0 943.6 2083 1370 

1202 1452 916.2 2448 793.1 1732 579.6 1347 2725 1794 

1685 2003 1297 3056 1079 2144 991.2 1921 3408 2241 

2251 2636 1709 3699 1392 2577 1257 2341 4126 270~ 

2990 3347 2176 4372 1726 3024 1677 2909 4074 3194 

3590 4122 2693 5073 2079 3494 2149 3522 ,649 3674 
4366 4959 3227 5900 2446 39,, 2664 4174 6449 4172 
51 eo 5559 3000 6'45 2834 4436 3220 4963 7266 4681 

606~ 6909 4421 7307 3239 4927 3030 '5º 1 e 101 51 97 
6997 7907 5860 8085 36,7 5425 4469 6327 9951 5721 

7950 9845 5724 9975 40SO 5929 5141 7997 9013 6251 
9954 9922 6410 9676 4536 6440 5845 7992 10687 6787 
9995 11034 7117 10406 4999 6959 6586 9709 11571 7330 

11067 12179 7042 11302 5469 7479 7342 9544 12465 7074 
12171 13353 8593 12125 5954 0004 9134 10398 13369 9426 
13301 14555 9339 12953 6444 9530 99::15 11269 14274 9970 
1445~ 15783 10113 13794 6954 9068 9774 12152 15193 9537 
1:1639 17032 10997 14619 7456 9695 10622 13051 16113 18895 

16944 18302 11696 154,8 7992 10147 11499 14961 17040 106,3 
1931 1 20999 13327 17149 9065 1 1239 1 3290 15014 1 0903 11799 

21050 23571 14999 16949 10169 12339 1514:1 17704 20790 12929 
24447 26276 t 6709 29561 11300 13446 17051 19627 22669 14074 
21099 29040 1 8436 22204 12456 1 4573 1901 o 21500 24564 1522:5 
29796 31946 20190 24011 13632 15607 21oee 23554 26479 16300 

clcio- ele lo-
----------------------•-·~~~~----- --·------------------~~~~:-
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116 
144 
200 

25' 

311 
366 
421 
477 

533 

••• 
644 
700 
7'0 

o 11 
966 
922 

977 
1033 

1089 
1144 

1200 
1255 
1311 

1366 

1477 
1589 
1700 
1911 
1922 

-cH.!cH.
t73. 9 
261. e 
491. 6 

119, 8 

1095 
1399 
1676 

1932 

2171 
2393 
2683 
2799 
2984 

3160 
3329 
3490 

3645 
3793 

3939 
4090 

4219 
4352 
4494 

4612 

4961 

'100 
5333 
.. 60 
5794 

n-butano 

CONTRIBUCIONES CARACTERIST I CAS I NTEANAS ROTACIONALES 

º"•!!H,7 ~!~! R!~, R-~~= .~EH= =c~!cH= =~!!= K!H cH!~º"• 
11.t 10.s s4.9 114.3 24&.1 11.e ''·ª ,t, ss.e 

u&)(RT 4RT .,. . 

209.3 1666.2 
2!59.0 2063.'5 120.3 139.S 112.7 193.0 329.8 126.3 98., 164.2 114.8 

202.'5 290.7 2!54.4 391.6 493.1 299.3 16'5.4 337.7 247.!I 357.3 .2959.1 

469.9 499.3 427.'5 !589.4 627.'5 .'539.3 2'52.'31 !539.'5 429.7 4!56.6 3652.7 
674.B 69'5.9 622.0 792.2 7'!1'!1.6 927.3 344.1 7'53.8 629.3 !5!5!.9 4447.3 
999.6 912.t 929.B 986.9 976.6 1146 431.7 969.2 932.e 6!5!5.2 !5241~9 

118!5 1131 1046 1171 992.6 1471 !509.1 1179 1033 7!54.6 6836.!5 
1 Jt e 

1 !526 
1727 

1921 
210!5 

2293 

24!54 
2620 

2779 

2937 
3899 

3234 
3376 

3'17 
3253 
3789 

3919 

4177 

4426 
4688 
4908 

5141 

1347 1267 1344 IUS 1783 575.7 1382 1228 853.9 6931.8 

1 ss8 1489 1509 1 21 5 ·201e 674.6 1576 1416 953.2 7625.6 
T 773 1709 1665 1 323 2356 695.S 1761 1!597 185.2:.!5 8420~2 
1 960 1924 181 4 1430 2619 732.8 1937 1769 1151.9 9214.9 
2149 2136 1959 1535 2969 774.2 210!5 193!5 1251.2 10889 
2330 2348 2096 1648 31 e9 911.2 2267 2094 1350.5 10984 

2505 2539 2229 1744 3336 945.9 2424 2247 1449.7 11599 
2674 2731 2357 1947 3554 eee. 6 2!!175 2395 1549. 1 12393 
2937 2916 2495 1958 3764 915·,9 2720 2539 1649.5 13199 

2995 3896 2609 2853 3967 947.4 2961 2679 1747.8 13982 
3147 3271 2729 2155 4163 977. 4 2999 291 4 1847.1 14777 

3296 3443 2949 2257 4353 1807 31 35 2949 1946. 4 15571 
3448 3609 2965 2359 4539 1 034 3266 3079 2045. 7 '6366 

3003 3771 3001 2460 4719 1061 3336 3299 2140.1 17161 
3721 3927 3194 2561 4895 t 886 3523 3334 2244. 3 17955 
3959 4091 3307 2662 5067 1 111 3649 3458 2343. 0 1 0150 

3991 4231 3419 2763 5235 1135 3772 3580 2443.0 19544 

4203 4024 3640 2960 "" 1181 4813 3822 2641.8 21134 

4507 4808 3859 3167 5967 1 225 4248 4055 2840. 4 22723 
47!52 5878 4075 3368 6166 1265 4477 4.2:95 JOH!i.8 24312 
4995 5346 4291 3568 64SS 1 305 4786 451 3 3237. 6 25981 

5231 5683 4505 3768 6733 1341 4930 4737 3436. 3 27490 

lsobu'tano propl l•no 1,~j"~~~·- 1sy~~;1- rot. 1 lbr• 
n•oP•ntano e 1 ,-2- ~ l ac•tl- etano tr.fn•• 

bu •"º ~:s~ conJ. Eg :. ·e~· 
-~~~~.!.2.!.-~!_:.!.!.!_!:_.:._~-· 8 Rt unidad••= Btu/lb mol. -------------------



3 .. a."'· Mot.t. Sotxlers Jr.. c. s. Mat.t.hews y c. o. Hurd UP4PI 

Seguidament.e. es:t.os mismos a•.Jt.ores desarrOllaron 

t"orma mas de cont.ribución de grupos c?Sz:>. est.a v92 para est.imar 

el calor de t"ormación y la ent.ropia. Para evaluar est.as propiedades 

se hace la división de grupos del Tipo I con las cuales se evalúan 

las propiedades a est.ado est..6.ndar y que sólo dependen de la 

est.ruct.ura molec?lar. Para el c•lculo de valores alt.as 

t.emperat.uras requiere de sist.ema de correlación mas 

complejo. es aqui dónde se t.oman en cuent.a Cpara los grupos 

ramit"icados) las variaciones en los t.ipos de rot.aciones int.ernas: 

est.as variaciones r.c¡uieren de t"act.ores: adicionales y son 

denominados grupos del t.ipo II. 

Cabe s.nalar que las denominaciones de "'grupos del Tipo I y 

del Tipo II"' ut.ili2adas unicament.e en elºmét.odo desarrollado 

por Not.t. Souders et. al.. y no se generali2a para los mét.odos 

desarrollados por et.ros aut.ores. 

USO DE LOS GRUPOS DEL TIPO I PARA EL CALCULO 

DE CALORES DE FORMACI ON. 

a1). Escribir la t"órmula est.ruct.urada 

a2J. Se list.an las cont.ribuciones de los grupos. 

a3). Las cont.ribuciones adicionales present.an por la 

conjugación de doblr.; o t.ripes enlaces. y en su caso. por el 

et"ect.o adyacent.e de alguna cadena de carbonos en la posición 

ort.o Cpara cada caso) en hidrocarburos arorrtat.ieos. 

a4). El número de simet.ria y el numero por !someros 6pt.icos. no se 

u~ilizan en el c~lculo de calor de t"ormaei6n. 

gg 



.aS). Sin 

cont.ribuciones adyacent.es. 

ae). Xgwtl.-1Jt.e. el c:&.lor de f"ormac:16n se obt.iene sit11pletaer\t.e 

s:uaando las cont.ribueiones de los grupos de las est.ruet.ur~s .. 

conjuga.eian9S y adyac:ent.es. Todos los valor.s necesarios para 

cts:t.os cilculos se present.an en las Tablas 3. 3et y 3. 'Z11 

1 
o.be not.a.rse •1 uso de dos grupos -HC~. El primero se ut.i.l.i:.a 

siempre que una -=rlécula eont.enga grupos en la posición adyacent.e 

Ce.is). c:O-=> e1 c:is:-C-but.eno o t.rans-3~11-2-pent.eno. TarnbJ.*tt s• 

ut.iliz.a. cuando no hay el ef"ec:t.o cis-t.ra.ns. Est.e grupo. as1 • se 

ut.ilizarA siempre que aparezcan .las siguient.es est.rucluras: 

H R 
1 1 

ó C•C 
1 1 
H R 

donde R es: un grupo alkil.o. El grupo CHC=:>t.r"Gn9. se ut.11iza 

sola,_,,t..e cuando aparece la siguient.e est.ruc:t.ura. 

b. EVAl..UACI ClN OE GRUPOS DEL U PO II 

Despt»s de la obt.9'1C16n de AH; .a 2!98.16 IC. a. pa.rt.ir de grupos 

del t..ipo I. se puede proceder a calcular- est.a prepiedad a 

t.iemperat.uras mayores. Ba.st.a una. suma de los valores para las 

cont..t"".ibuciones de ~upas por vibr-aeión. la c:ont.rJ.buc16n Por 

rot..ación int.erna y la eon.t.ribuc::J.ón •R a la t.e91pef"at.ura dese.a.da a 

part..ir de las Tablas 3.13 y 3.14.. en donde se list.an va.lores 

ha.si.& 2000 K. 
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TalLA 3. 13 COttTIUIUelONES DE G•UPO U18•AelOHAL PARA CALOR DE FOllMAeJOHA 
POR EL NETODO DE NOTT SDUDER •'t a I. 

CGRUPOI TIPO 11>. 
------- PIUIAFINICOS CICLOPaRAFIHICOS ARDMaTJCDS ACETif:'EffiCDS ___ OLEFiitiCQS ____ _ 

Tf<NP. -cH. -cH.- >CH- )~( 

389 -9.91, -a .... 9.... 9.•12 

-CH8 -

-11.iii .,,. 
489 
459 

H9 ,,,. 
H9 
6H 

-•·''' -•-•s -a .• ,, 8.32• -e.329 
-1.e9' -e.se2 -a.•17 •·'" -e.,21 
-1.611 -9.935 9.M4 1.915 -9."'4 

-2.1e1 -t •• 66 •-M3 1.377 -1.1611 
-2.S6e -t.275 8.1- 1.747 -1.3,S 
-3.991 -t.413 9.174 2.126 -l .'417 
-3.434 -1.'3' 9.257 2.HG -l.81H 

-CH8 - -HC' >C::: He:: -e= "• C-= -He~ >e:: ,e, 
-9.j&¡ -e.u4 •.•1 -9.894 -8.•I 1 -9.91 t -9.H3 a.H7 8.H3 
-e.~ -8.178 •.146 -8.IM 8.878 -9.393 -•.129 9.tD3 8.9e2 
-9.579 -8.343 •.287 -9.379 9.129 -9.7'7 -9.245 9.363 9.15& 
-e.e1s -9.4'ª a.431 -e.57• 8.1a2 -1.12, -8.351 8.544 e.224 

-1.93' -e.643 e.577 -8.764 11.221 -t.47• -•.447 8.121 9.215 
-1.236 -8.7M 9.723 -9.956 8.266 -1.115 -8.533 8.911 9.33' 
-1.412 -•.ff5 8.873 -1.154 11.309 -2.139 -e.,88 1.898 •• 3., 
-1.574 -l.92t 1.921 -1.356 11.326 -2.454 -11.67' 1.283 11.4311 

,.. -3.83, -1.793 •• 353 2 .. 888 -1.9•5 -1.719 -1.146 1.169 -t .. 563 8.34& -2.762 -8.742 1.4&8 9.465 

7511 -4.227 -1.,34 e .. 457 3 .. 272 -2 .. 152 -1 .. ese -1.25~ 1.31& -1 .. 112 8.3&1 -3.9'8 -11 .. &111 1.651 8.493 
H9 -4.5M -2.11'41 9.572 3.H7 -2.394 -1.tH -1.3'4 1.4'3 -1.tH 11.373 -3.341 -11.853 1.835 11.517 
ase -4.944 -2.114 •·''' 4.845 -2.443 -2.866 -t.4G5 1.i&11 -2 .. 199 8 .. 382 -3.628 -8.Ht 2.a1e 8 .. s39 
999 -5.278 -2.21G a .. 12s 4.432 -2.s10 -2.15& -t.561 1.758 -2.399 9.387 -3.898 -•.'44 2.292 9 .. 557 

959 -5.591 -2.367 8 .. ,,3 4,.921 -2.6BG -2.23s -t.,S3 1.9a5 -2.699 9.3'9 -4.162 -•.982 2.386 8.573 
IH8 -5.9115 -2.448 1 .. 197 S.218 -2.791 -2 .. 393 -1.748 2.11152 -2.819 9 .. :>92 -4.419 -1.11114 2 .. 569 9.587 
11e9 -6 .. 489 -2.5s8 1.412 5.991 -2.974 -2.413 -1.994 2.345 -3.234 8.399 -4.911 -1.9'7 2.939 u.618 
1aa -7.918 -2.c9z 1.736 G.774 -3.123 -2.491 -2 .. 854 2.637 -3.646 8.384 -5.318 -1.195 3.311 9 .. 629 
1389 -7.595 -Z .. 756 z.975 7.557 -3.245 -2.544 -2.194 2 .. 726 -4 .. 894 8.376 -5.839 -1 .. 132 3 .. 685 8 .. '43 
1488 -7.973 -z.e21 2.425 8.339 -3.340 -2.SH -2 .. 329 3.212 -4.469 9.344 -G .. 264 -1.152 4.998 8.652 

15H -8.419 -2.e'4 2.782 9.11' -3.435 -2 .. '83 -2.451 3.494 -4.8'6 g.,347 _,.,., -1.167 4.428 8.ft5S 
168• -8 .. 851 -2.896 3.146 9.897 -3.5Ui!I -2.GIG -2.572 3.774 -5.271 8.327 -7 .. 185 -1.179 4.796 8.654 
·- -9.674 -2.933 3.884 11.445 -3.&29 -2.622 -2 .... , 4.327 -6.882 9.274 -7.918 -1.197 5.523 9.638 
2H8 -19.527 -2.963 4.623 12.978 -3.735 -2.,22 -3.854 4.879 _,.9115 8.287 -8.725 -1.221 6 .. 236 9.6417 

Aunldad••· CK.9-cal/moll. 
g!gt:;;o J 1 S? o-

h•x•no 
l/:go 



T~NP. 

31111 
3011 

41111 
49 

5H 

••11 
61111 
6511 

7H 

7511 
81111 

8511 
,1111 

'511 

18118 

1189 
121111 
131111 
141111 

l ..... 

"" 18118 

2111111 

TIDLI 3. 14 CONTRIBUCIONES DE ROTACIOH IHTERtUllS CARACTERISTICIS PARA CALOR DE FOllMACIDH" 

cu.-cH8 -

11.11115 

ª· '" 11.3114 
8.43& 

a.sea 
8 .. 67& 

11.785 
8.889 
8.98& 

1.879 

'· ''ª 1.293 

1.335 

1.414 

1.488 

1.636 
1.779 
1.988 
2.836 

2.199 
2.278 
2 .. 5111 

2.739 

11 

cu.-cn,.-

11.11114 
11.1111 

11.218 
8.326 

11.432 
a.s34 

•• 634 
8 .. 738 
8.822 

a .. 911 
11 .. 997 

1.901 

1.161 

1.248 

1.319 

1.465 

1.&116 
l.74Z 
1.873 

2.HI 
2.12s 
Z .. 366 

2.59, 

POR EL "ETODO DE MOTT SOUDER •t a 1 .. 
<GRUPOS TIPO 11>. ----------- ---------

111 IV u. u. 
R-CH( R-{- R-CH: A-CH: 

11.1183 11.11114 8.H3 11.11112 

UI 

:CH-CH: 

11.aes 

Ull 

=e-e: 

a.H1 

VIII IX 

R-~= CHa-CHa 

a .. aa3 8 .. 884 
11.111 a. 111& a. 1a2 •-•&• a. 1'2 e .. 1145 a. t 11 a. tas 
a.221 11.214 a.196 a.123 a.32S 8 .. 886 8.210 8 .. 287 
8.338 a.324 a.zas a.119 a.48S 11 .. 122 11.321 11.2uc 

11.437 a.43& 11.2111 9,.239 8 .. 637 11.194 9.,421 11.4112 
8.'541 8.S45 8.458 11.2911 8.781 8.182 11.516 9.49S 

8.642 8.6SS 8.927 11.343 8.918 Cil.2117 8.698 8.584 
11.748 a.762 a .. cat a.397 1.Mo e.229 a .. 69S 8 .. G1a 
11.834 a .. &68 8 .. 673 a .. 449 1.173 8.2sa a .. 779 8.1s2 

8.92s a .. 9711 8.742 e.sa2 1.293 a.260 a.atta a .. 832 
1.1113 1.a78 8 ... 9 8.ss4 t .. 488 a.2a6 a.939 a .. 9119 

1.898 1.1&7 8.873 8.&116 1.S18 8 .. 383 t.ats 8 .. 984 

1.181 1.261 8.938 8 .. 656 l .. 62S U.321 t.989 1 .. 856 

1.261 1.3S2 ·-- 8.788 1 .. 728 8 .. 337 t.168 1 .. 127 

1.339 1.441 l.8GI Cl.7611 1.828 11 .. 353 1 .. 238 1 .. 196 

1.488 t.613 t.181 8.862 2.819 11 .. 302 1.36& 1.3JCil 
1 .. 631 1.776 1.297 8.963 2.2111 8.4119 1.496 1.46Cil 
1.769 1.932 1 .. 418 1.864 2 .. 375 Cl.434 1.623 1 .. 98'5 
1.9112 2.882 1.522 1 .. 16S 2.542 8.4SO 1.746 t .. 797 

~ .. 832 2.227 1 .. 632 1 .. 266 2.782 9 .. 488 1 .. 869 1 .. 027 
2.1sa 2 .. 368 1 .. 741 1.363 2.8S6 a.saz t .. 982 t.943 
2.482 2 .. 637 1 .. 9S7 l.S68 3 .. 158 Cil .. '542 2.211 2 .. 172 

2.638 2.894 2.171 1.769 3 .. 424 0 .. 579 2.43S 2 .. 396 

X XI 

11"aR 4R 
(T-att.te)(T-ata. t•) 

a.a2 a .. e1s 
8 .. 8S2 

11.181 
11.191 

8.291 
11.2511 

11.31111 
11.359 
Cl.399 

11.449 
8.490 

a.s-ta 

8.990 

8.647 

11 .. 697 

11.796 
8.096 
8 .. 999 

1.874 

1.1!>4 
1 .. 293 
1-492 

1.6911 

9.412 

8.1109 
1 .. 287 

1.684 
2.11111 

2.398 
2 .. 796 
3 .. 193 

3.598 
3.988 

4.38S 

4.782 
s. 179 

5.988 
6.'371 
7.166 
7 .. 961 
0 .. 79':5 

9 .. SSll 
18 .. 344 
11.933 

13.SZ3 

n-Butano Propano l•obutanH•oP•nt~~gPI 1•~7 -2:- ~l~~~uta_ nJu !f:~~tl_ Etano Ry1:~!on ,..~~~:=~~ .. 
"'Unidades. tKq-cal/moll. buteno 8Yac.irTeno 

------------



Parecerla más vent.ajoso ut.iltzar t.ablas 

est.abl eci dos. embargo, las correlacione!'> 

da t. os ya 

propuest.as 

sumt.ni st.ran un Ut.11 re>eurso de dat.os para compuestos que no se 

encuent.ran reportados. 

3. a. 5. S.ldney W. Benson y Jerry H. Bu:ss. uooa1. 

El m6t.odo de cont.ribución de grupos propuest.o por Benson para 

det.erminar AH,
2

" !'ué desarrollado para una amplia variedad de 

compuest.os. Las dif'erencias son usualrnent.e de 1 Kc:al;gmol para 

diversos compuest.os elegidos para comparación. 

Para ut.ilizar ést.e método debe hacerse las mismas 

consideraciones que en la sección 3.1.3 ut.ilizando los datos dados 

en la Tabla 3. 2. 

a. 2. 6. K.. K. Verwaa y L. K. Doraiswamy. e.toce>. 

Los m*t.odos decritos haSta ahora para e~t.imar CAH;l...,_. 

cAH,lT y Cp0 de compuast.os orgAnicos como !'unciones adit.ivas 

de los grupos que los componen de cualquier molécula. no puedan 

ut.ilizarsa para estimar el calor de !'ormación como una !'unción 

cont.inua de la t.emperat.ura. y la !'unción capaz de est.imarlo 

lo hacen para ciertas t.emperat.uras discretas ónicament.e. 

La inovaci6n de est.e método. es que desarrolla una relación 

ent.re el calor de f'ormaci6n y la t.emperat.ura. basandose 

direct.arnent.e en el principio de ad1t.1vidad de grupos para una gran 

variedad de est.ruct.uras ~e hidrocarburos y no-hidrocarburos Clos 

cuales no requieren da los valores de .o.tt; a una t.emperat.ura base). 



FIG 3.1 DEPENDENCIA DEL CALOR DE FORMACION CON LA TEMPEAATU· 

. AA DE ALGÜNOS HIDAOCARBlJROS REPRESENTATIVOS. 

60 

" 45 HIC•C•C• 
ll•DtTS••1N) 

"º •C•C• 
'•1119fH•IHI 

36 
OH 

~ 
30 

fl••*'•n1M) 

'\ 
251 (lllMfHaic•l 1C•C;. 

... • " 
~ 

20 

1s 1 fH•in•••1Nt "•C•CMI 

1:1 
... ..,1H1HJ >CMI . . . . . . . . 
1 .. H•1•••••J •Cff .. 

0'----'~-'-~-'-~-'-~~--'~-'-~-'-~-'-~~--'~-' 

300 "ºº 600 600 700 800 900 1000 1100 1200 1300 1"'ºº 1600 

TEMP., K 



ª ' .... • u 

~ 

46 

40, 

::1 
26 

20 

16 

10 

FIG. 3.2 DEPENDENCIA DEL CALOR DE FORMACION CON LA TEMPERA· 

TURA DE GRUPOS NO-HIDROCARBUROS REPRESENTATIVOS 
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Del. anál.isis de los val.ores estimados para una variedad de 

gr-upos a dif'eren~es t.emperat.uras. se observó que en el diagrama 

de 41H; vs Teniperat.ura para cualquier grupo puede dividirse en dos 

parles en el rango de lemperat.uras de 300 a 1500 K, y la f'orma de 

la ecuaeion dada es: 

CAH;)T • A + BT C3. 2. 2) 

En ef'ect.o. al graf'icar ClLH;)T como una f'unción de la 

lemperat.ura CFiguras 3.1 y 3. 2) para grupos de hidrocarburos y no 

hidrocarburos ~ representativos. se tiene en amplios intervalos 

de t.emperaluras. lineas rectas diVididas en dos parles. Es evident.e 

que los dos int.ervalos de t.emperat.uras que se obtienen de. Ht.as 

relaciones lineales no es la misma para lodos los grupos. Para la 

mayoria de los grupos. sin embargo. la aproXimación de los 

intervalos es: 300 a eso. 850 a 1500; y 300 a 750. 760 a 1500 K. 

L..os valores de las const.ant.es A y B de la ecuación 3. 2. 2 

f'ueron eneont.rados para: paraf'inas. isomerización cis-t.rans. 

acetilenos. los valores se dan en la Tabla 3.15. 

Los grupos aromAt.icos mas usuales y los valores de A y B para 

est.os grupos se muestran en la Tabla 3.11!5. Los valores para 

paraf'inas ramif'icadas. eielopara.f'inas y anillos arorn.At.icos se 

list.an en las Tablas 3.17. 3.18 y 3.19 respect.ivament.e. Para 

los cieloalcanos los valores de las const.ant.es se tienen en la 

Tabla 3. 20. 

En l.o que corresponde a los grupos no-hidrocarburos. los 

valores di!? las eonslant.es A y B se dan de la siguient.e manera: 

para los grupos que contienen oxigeno Tabla 3. 21: para las 

eonlribuciones del grupo OH-, Tabla 3.2i; los principales grupos 
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·TABLA 3. ts Gm.u•os H1o•ocA11.auaos: At.IFAT•cos:. 

300-850 K 850-1500 

Grupo A BK10z A 

-cu. -8.948 -0."30 -1;:.!.fiOO 

>CHz -4.240 -0.235 -6. ~120 

>CH- -1. 570 0.095 -2.200 

)C(a. -o.eso 0.429 0.211 

=CHz 7.070 -0.295 •.599 
-e- ?;'l.276 0.03ti 27.600 

..ct1• z:7. 242 -0.046 27. 486 

=C• 33.920 -0.563 33.920 

H._ 
,..c=CHz 16. 323 -o. 437 12.369 

>C=CHz 16.725 -0.150 15.837 

>C=C< 2'>.225 o. 415 30.12'9 

'c=e)l ,,. 'H 20.eoo -0.100 19.350 

>C=<.t 20.100 0.000 19.212 

;c .. c~CCis) 19. 088 -o. 378 17.100 

~c ... ~CTrans) 18. 463 -o. 211 16.850 
H 

>C=C=CHz 51.450 -0.050 50.200 

'c=C=CHz 
H" 

50.163 -o. 233 48.000 

'c:=c=c:" 
H" 'H 

54. 964 0.027 53. 007 

o.Rangos de t.emperat..ur-as: 300-1100 K y 1100-1500 K. 

bRangos de t.emper-at.ur-as: 300-600 K y 500-1500 K. 

107 

K 

BK.10
2 

o.()()() 

tJ.0<-.JO 

0.172 

0.347 

-o. 0114. 

-0.010 

-0.077 

-0.563 

0.128 

0.030 

0.299 

o.oso 

O.toa 

o.ooo 

o.ooo 

0.100 

o.ooo 

0.133 



TABLA 3.16 GaUPOS H1b•ocA••oaos AaOWATICOS. 

300-750 K 850-1500 .: 

Grupo A BK102 
A BX10

2 

HC." 3.768 -0.167 2.616 -0.0ltj ... 
-e•" 5.437 0.037 5.279 o.osa ... 
... c.r 4.2.0B 0.092 4.050 0.100 ... 

TABLA 3. 21 G•UPOS CONTl:NlENbO-O>CIOENO. 

300-850 Y. 850-1000 r. 
Grupo A BX102 

A BX10
2 

~C=O -31.505 0.007 -32.113 0.073 

-o- -24. 200 0.000 -24.200 0.000 

( )C-0-C( 

1 1 
-o- -30.SOO 0.000 -30.500 o.ooo 

I· 1 
( Hsc-¡-o-¡-cH• ) 
o 

,/" 
-a1.7~ 0.030 -21.600 º·ºªº ... 

-cHOª -a0.167 -0.183 -30.500 º·ººº ,.90. 
-e 

'OH 
-94. 488 -0.003 -94. 880 o.ooo 

CoMT•1•uc10NES DEI.. GRUPO•OH. 

HO----CHs -37. 207 -0.859 -37. 993 -0.1::~6 

HO----CHz- -40. 415 -0.267 -41. 265 -0.116 
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TABLA 3 .. 21 CC.ontLnuact:On.>. 

300-850 K 850-1500 Y. 

Grupo A A 

1 
HO---Cl-1 -43.200 -o. 200 -43.330 -0.143 

1 

HO---C< -46.850 -o. GC'.JO -0.1-10 

HO e
l ... 

.-44. 725 -0.125 -45.220 -o.oa1 .. 
~angos do t.em~rat.uras: 300-700 K y 750-1500 K. 
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GR~PO 300 - 750 >: 750 - 1500 K 

u X lb' 9 X 102
· 

Cadena con Z o 111.\s 

átomos de e 0.800 o.ooo O.BOO o.ooo 
3 grupos >CH- contlguoa -1.200 o.ooo 
>CH- y >C<. contlguos 0.600 o.ooo 0.600 o.ooo 

TABLA 3.18. Ranú..fic:acion&s E:n cicloparafinas 

300 - aso v. aso - 1000 

GRUPO 

Ram! fleaclones en aui l 1 os de seis mieinbraa 

FU.mlflc:aci6n simple o.oo o.oo 2.es -0.40 

Ra.tdflcaclón doble 

posición 1,1 1 .io 0.45 -0.40 o.oo 
poslelón cls. 1,2 3.05 -1.09 l.1\6 -0.13 

po•lclón trans 1,2 -0.90 -0.60 -1 .. so o.oo 
ela 1,3 -· o.oo -1.00 -2..60 o.oo 
trana 1,3 -· o.oo -0.16 ~.ea -0.32 

el• 1,4 o.oo -0.16 z.ao -0.32 

t.rans 1,4 o.oo -1.00 -2.so º·ºº 
Ra,mt f"lcaclones en onl 11 os. de c::lneo miembros 

Ramlfleacl6n &la:iplo o.oo O.oo '.~o -0.20 

Rami flcacl6n doble 

posición l ,l 0.30 o.oo 1.90 -0.25 

cls 1,2 -0.·10 .o.oo 0.00 º·ºº 
t.rans 1,2 . -1~ 1~' o.ao -1..60 o.oa 
ci~ 1,3 -·0.':-3º· . o.oo l).1~ º·ºº 
trans 1,3 -0.90. o.ao -1.40 º·ºº 
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TABLA 3.19. Ramificaciones en aro~Licos 

300 aso K 830 1500 1: 

GrÚpo A B X 10• A B X "102 • 
............. 

Ramificación doble el-·'· 
posición 1,2 o.as o.o3 o.es o.oá 

posición 1, 3 0.56 -0.06 o·.ss -o.oG 

posición 1,4 1.00 -0.14 1.40 -0.12 

Ramificación triple 

posición 1,2,3 2.01 -0.07 1.50 o.oc 

posición 1,2,4 1.18 -0.25 1.50 -0.10 

posición 1,3,S l, 18 -O.:?Q 1.00 -o.on 

TABLA 3. 20. Correcciones en anil.los 

300 750 K 750 - 1500 K 

GRUPO B X ·102 
A B X 10

2 

Anillo cicloparafinico 

c. 24.850 -0.240 24.2S5 -o. 174 

Anll lo clcloparafinlco 

e, 19. 760 -0.440 17.950 -0.231 

Anll lo cicloparaf1nico 

es 7.084 -0.552 4.020 -o. 140 

Anillo c le 1 oparafi n leo 

c., o.378 -0.382 -4.120 0.240 
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Tabla 3., 22 Gauroa aut CoN'l'lll:N&N Ml'l'RCJCISNO v .Azuras. 

Ge-upo 300 - 700 IC ?eo - 1900 IC 

A 8 )C. 1.0. A ax 10• 

-HOo C-1J.f'6.t.1.c:o) -7.813 -0.043 -Q.2$) 0.1•3 

-OIN 3e."80 o.oeo 3'7.170 0.000 

-NHa) 3.1132 -0.209 2.125 o.ooa 
•HH al.1t'•t.1co 13.el!!!le -0.00!!7 12.2e7 0.133 

aiHH 18.0!!IO 0.300 te.ceo 0.300 

-NH•} -o. 713 -0.188 -1.725 o.ooo 
•NK aroralt.t.icoa. Q.240 -o.~ e.""° -0.140 

aiHH 19. 8Q() 0.110 1e.aoo o.""" 
SHb -10.!980 -o.oeo 
-s-b -i&.~ o.1eo 

NOTAS: 

~ El rango de t...-per-at.uras es d• 300 - eoe> K y de eoo - 1000 ti:. 

"b El rango d• t.•J11P9"rat.uras •e d• 300 - 1000 IC. 

El .st..a.do -st.•ndar d•l. a2uf'r-• es d• Satgoal a 200 K; para eonv.rsión 

a SccM..~. rórnblco• a 2"8 K. •l f'a.ct.or- es 15. 42 1'cal/rnol, 

ua 
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TABLA 3. 23 GRUPOS 0.UE CONTIENEN liALOOENOS· 

Grupo 

H 
1 

H-C---Cl 

i. 
H 
1 

H3C-C---Cl 

i. 
Cl 

' H.C-C---Cl 

' Cl 
H 

1 
H-C---Cl 

' Cl 
1 

H-C--Cl 

' Cl 
Cl ,. 

c1--c-c1 

' Cl 

~)CaC~Cl 
H 

H>CcC'_.Cl 

H 'et 
H, ,.H 

C•C Ccis;-1 0 2) 
e( 'c1 

Cl~C=C/H Ct.rans-1.2) 
H 'c1 

Cl Cl 
'·c .. c"' 

Cl,.. 'c1 

A 

- 9.322 -ú. 045 - 9. -~713 -o. 0.25 

-10. 007 -o. 033 -10. 4:30 (). 029 

-14. 780 -(). 040 -14. 780 -o. 0.10 

-13. za.a -o. va" -13. Z<!::! -CJ. ozg 

- 6.648 -o. 033 - fi. 684 -o. 033 

- 6.400 -o.oso - 0.40 -o. 050 

- 7.622 0.029 - 7.390 0.000 

- 6.171 -0.029 - 6.171 -0.029 

- 5.'.iJlf\ o.071 - 5. 386 -ü.007 

- s. 916 0.233 - 5.480 0.106 

- 13.047 fJ. ¡~.3ó ú.O·I"/ 11.2.3•:; 

----------------··-·---···-----···-----
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que cont.ienen nit.rógeno se list.an en la Tabla 3. 22; las 

cont.ribuciones: de los grupos sulf'uros: se muest.ran en la Tabla 

3.22; en el caso de los grupos que cont.ienen halógenos. sólo se 

dispone de dalos para el grupo -Cl. y los valores de las 

const.ant.es A y B se dan en la Tabla 3.23. 

Se t.iene para est.e rnét.odo. un error est.imado en 0.35 kcal/g 

C1.B Y.J. El método debe ser utilizado con cuidado donde los 

ef'ect.os de la t.emperat.ura son pequeftos. ya que. por ejemplo se 

t.ienen errores has:t.a de 32.~/e para o-xileno y -23.44% para 

m-xileno ambos a 600 K. Est.e znt!.t.odo no es aplicable a éot.eres:. 

anhidridos. f'loruros. bromuros. ioduros y compuestos: conjugados:. 

El presente método. muest.ra vent.ajas sobre los m6t.odo de Franklin 

o Souders:. Mat.hews y Hurd. pues:t.o que permit.e la evaluación de ¿ff; 
como una !'unción cont.inua. en t.ant.o que los et.ros ?M-t.odos no. 

3.2.7. T. P. Thinh y T. K. Trong 

Est.os aut.ores proponen un mét.odo adit.ivo de cont.ribuci6n de 

grupos con el que es posible calcular el calor de f'ormación 

c.t..H;'L09=>. la ent.ropia absolut.a csºtoe) y la ent.~opia de f'ormación 

est.Andar C/J.Stftlifl) para hidrocarburos. los cuales cuando 

combinan logrando la adit.ívidad de grupos permit.e la evaluación de 

AH;T. s;. AS;T y la enrg1a libre de f'ormaci6n cti..F;T) 
t.emperat.uras dist.int.as: a 298 K. 

En est.e punt.o sólo se t.ocarA lo que corresponde al cAlculo 

del calor de f'ormaci6n y post.eriorment.e se hablara de las et.ras 

propiedades mencionadas. Sin embargo. el procedim.1ent.o de 

ut.ilización es el mismo. por lo que es en est.e punt.o donde se 

dará. el procedimient.o a seguir y post.eriormenle sólo s:• hará 

reCerencia a •s~e. 
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La ecuación propuest.a para el cAlculo de di!º 

" 
la 

siguient.e: 

T 

J CpfhidTocarburcudT 
200 

!!!• T 

Z J Cp<HZ> ·-

T 

n· J zo;Ptgro.li.loidT 

C3. 2. 3) 

donde n • y m• son al número de á.t.omos de carbono e hidrógeno 

respect.ivament.e. La ecuación encont.rada para cont.ribución de la 

.st.ruct.ura molacular de los grupos. t.omando cuent.a las 

correlaciones para varios valores de 6H;Z'P9 

C3. 2. 4) 

La suma se t.oma con respect.o a cada cont.ribuci6n de grupo a 

part.ir de la f'6rmula est.ruct.ural del hidrocarburo. asi 

para cada una de las correccionws Cf'ormación de anillos, 

ramif'icaciones. et.e.~. 

Las cont.ribuciones de grupos asi como las correcciones a 

ut.ilizar por el rnét.odo propuest.o se dan en las Tablas 3. 26 a la 

3, 33. Las Tablas 3. ae y 3. Gl present.an las const.ant.es 

calculadas 

ali:f".i.t.icos 

para 

y 3 
.6HrzPe' szoa" 
arcm.tt.iccs. 

.6FZ08 y 
La Tabla 

correcciones para la formación de anillos. Las 

para 17 grupos 

present.a las 

Tablas 3.27. y 

3. 28 permit.an la evaluación por correcciones de simet.ria. La 

Tabla 3. 2Q present.a la corrección especial que se hace para los 

prl.meros grupos -CHz en series normal e. La Tabla 3. 30 da las 

correcciones para las rami~icaciones en cadenas parafinicas. 

La Tabla 3. 31 present.a las ecuaciones d~ s;
09 

y Cp 0 para Cgrcd\.lo 

Hz. 
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El procedimi•nt.o a s99uir para el cilculo del calor de 

formación Cque es el mismo para las ot.ras propiedades mencionadas) 

es el siguient.e: 

Paso t. Escribir la fórmula 

hi dr oc ar bur o. 

est.ruct.ural D'IOlecular del 

Paso 2. Co11:1parar la f'6rmula est.ruct.ural molecular con los 

grupos dados: en las Tablas 3.24 y 3.25. en cada uno 

de los pasos se t.endrá. un nú.l'Mtro tn.l.nimo de grupos 

moleculares. Asi es posible calcular la cont.ribuci6n 

num6rica de varios grupos moleculares . .. 
Paso 3. Si los hidrocarburos pert.en&e:•n a la serie de 

compuest.os de anillos de t.res miembros. ciclopent.anos 

ciclopent.enos. ciclohexanos o ciclohexenos. debe de 

sumarse una corrección de f'ormaci6n del anillo como 

se da en la Tabla 3.2'5. 

Paso 4... Si. los hidrocarburos pert.ene<:en a las series de 

cicloparaf'inas. arornAt.icas o paraf'inas ramificadas. 

debe sumarse una corrección para la clase 

especifica de ramificación como se muest.ra en las 

Tablas 3.87. 3.ce y 3.30. 

·· Paso 5. Si. los hidrocarburos pert.enecen a una de las 

siguient.es series normales: 

n-alquilbenceno~. n-monoolef'inas. 

o-parafinas. 

n-acet.ilenos, 

n-alquilciclopent.anos. 

corrección especial 

n-alquilciclohexanos. una 

debera de s.uftl&rse para los 

primeros grupos tnoleculares C-CHz) como se indica en 

la Tabla 3. 29. 

Paso 6.. La suma. de los valores numéricos de los grupos 
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----------------------¡:¡¡L¡--;:-24--QiüPoS-iiiDiiOCAñOüROSALiFAiiCOSP¡¡¡----------------
EL METOl>O DE T .. P .. THIHH Y T .. K. JROHG. < l 97G> 

o.H., ••• (cal/g-rnol)t S••• <cal,.g-11101 K>1 o.F,, ••• <cal/g-mol>1 

0.Cp: A• 91•-C't,.Tnt - e •• -c:a,.Tnil: <c•l,.g-inol K> 

GRUPO O.H,, a•e S818 O.F,, ata A e' e' n, "· c. .. 
-CHa -18119 27.425 -3938 4.7366 28.4410 1013.8229 1.0489 

-CHa -4930 9.311 2080 3.0821 136.8702 798.7739 1.0380 120.3819 932.8313 1.0452 

>f-H -1796 -11.8ss 6790 -8.6214 7!1.9952 601.8911 8.9953 61.3229 1013.8229 1.0499 

>C< 802 -36.478 12080 -2.4698 99.6797 735.9538 t.0396 81.7ó38 1813.8229 1.0489 

:CHa 5243 26.225 8141 3.4382 IS.3919 527.1388 8.9644 

;f" 27340 7,876 2S243 2.49&0 24.0973 1133.5426 1.e774 20.4410 1013.9229 1.0499 

2CH 27897 23.998 25oee 1.6538 12.4458 21.3s8s 0.seoo 

=C= J3424 s.&58 32188 1.5397 36.4231 321.4962 0.9049 J0.7839 s21.1Jeo o.9642 

H~=CHa 

>C=CHa 

>C=C< 

>C=fH 

H>C-:C<H 
(C I •) 

mm~ 

13165 33.318 18885 1.6686 31.4786 1.)4.8699 0.8030 

16196 15.328 21748 4.9218 62.5821 6!12.9594 8.9990 48.8919 1013.8229 1.0499 

24562 -23.830 32248 -0.1815 182.8316 stl.5828 8.9!173 81.7638 1013.8229 1.0499 

28184 -1.355 26858 2.6362 78.5993 874,4157 1.0464 61.3229 1813.8229 1.8409 

18566 

17!166 

17.858 23688 3.1836 62.2851 1110.9532 

16.818 22910 5.9189 68.2442 998.4639 

1 .0843 

1. 0!198 

48.0819 

48.0819 

1813.8229 

1813.8229 

1. 8489 

1. 0489 

>C=C=Clla 51236 21.558 55339 7.:5807 66.6656. 578.8631 8.9970 48.0819 1813.8229 1.0409 

Hfj=C=CHa 48888 

Hf=C=fH 53336 

42. 685 

22. 758 

SI 368 

57980 

8. SS52 

8, 8G86 

49.9143 

64. !198G 

708.3515 

949. 4988 

1. 8163 

1. 8596 

20.4418 

40.9819 

1013.0229 

1813.822~ 

1. 8489 

1. 040!) 
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¡--------¡:¡¡LA 3.28 CORRECCIOH PARA RAMlFl(ACIOH EH AROMATICOS COH 

EL METDDO DE T. P .. THIHH Y T .. K .. TAOHG. <1976> 

i ----------AH,.••• "'.cal/9-mol>t 
---------------·-------------------

S••• <cal/g-mol K>t AF,. ••• <cal/g-mol )t 

O.Cp = A + B1•-c l ,...Tn, - a •• -C ..... Tn2 <cal/9-mol K> 

RAMIFJCACION AHll'a•• s ••• o.F,..••• • •, e, n, •• º• "• 

P~misn°1?~ 460. o -4. 19 1710 2. 21 09 93. 1940 1197.6065 1. 1076 93. 9766 1391.9901 1.14~ 

POSICION 1,3 40. o -3. 01 939 0.4109 94. 1667 1 266. 9220 1. 1297 93. 9766 1391.9901 1.14.;? 
POSlCJON 1,4 21 e. o -4. 27 1495 1. 0741 93. 3095 1414. 2979 1. 1429 93. 9766 1391.9901 1.14.o:R 

nm!c~~!?~ ...... -1. 09 361 3 3.22,9 106.2469 1416. 3669 l. 1311 109.0631 1496.1994 1.1'!113 
POSIC. l. 2, 4 460. o _,_ 99 2206 3. 7923 105. 6479 1913.4331 1.1414 109.0631 1496.1994 1.1913 
POSIC. 1,3,9 -50. o -9. 43 2466 1. 4321 1 07. 9030 t 492. 6096 1.1443 199.0631 1496.1994 1.1'13 

TABLA 3.29 CORRECIOH ESPECIAL PaRA LOS PRIMEROS RADICALES [)CH J 
EH SERIES HOMOLOGAS. 

AH,. a•• s ••• AF,.a•e • •• e, n, • • º• "• PARA LOS PRIMEROS RADICALES )CHa EH PARAFIHAS NORMALES: 
PRIMER >CHa 346. o o. 39 246 -1. 6079 99.4196 963. 9962 o. 9992 !li7. 9390 779. 2900 1. o 174 
1 •1t Y 2° 0 >CH a -54. O o. 6!5 -240 -o. !5942 74. 1 066 74!5. 5631 1. 0220 74. 9939 694. 624!5 1.00!53 
1ª"· 2° 0 '=' 30 

>CH a 26 •• •• 62 -140 -o. 31 56 99. 9999 759. 0491 1. 02566 91. 2439 562. 7659 o. 9993 

PARA LOS PRIMEROS TRES RADICALES )CHa EH ALQUIL DEHCEHOS HORMALES 
PRIHEll >CHa 100.0 0.42 -20 -0.6231 96.7904 972.347!5 1.0990 95.9692 1115.4125 1.1162 
1•1t Y 2° 0 >CHa -220 0.72 -423 0.9122 110.6626 1065.9703 1.1094 112.1937 1014,5119 1.0997 

1ª"· 2°0 y 30 
>CHa -460 0.69 -649 1.1945 126.5265 1024.6444 1.1005 129.5645 943.4540 1,0970 

PARA LOS PRIMEROS DOS RADICALES >CHa EH MotlOOLEFIHAS HORMALES 
PRIHER >CH 2 91.0 0,90 -13 -t.9514 54.0969 333.3!507 0.9005 49.9997 504,9147 0.9629 

1•" Y 2° 0 >CHa 41.0 0.90 -153 -0.2389 66.9791 533.4160 0.9750 66,5609 '!110.4336 0.9606 

PARA LOS PRIMEROS DOS RADICALES >CHa FUERA DEL ANILLO EN ALQUILCICLOHE)(AHQS NORMALES: 
PR111ER >CHa 970.0 0.07 660 0.1936 129.1643 2165.9117 1.2143 129.9507 2097.6993 1.2:099 
1•J1t Y 2° 0 :>CHa 650,0 -0.41 790 -B.!5250 147.1091 146!5.2225 1.1521 144,9199 1939.9190 1.1970 



1 l!!i .. e u 

! .. c " IC 
~
 

.... .. 
.. .. i:; 
~¡ 
!!i .. 
... '" .. 
!i. 
M

 
.
.
 

u e
>

 
u M"' 
.. "' H

 
" e,:. 
" ... .... ~ l! 
1~ g 

1 : ~ 
., " 
u 

1 
.J 

1 
"' 

I~ 

I" 1 IC
 

l.J
 

11 
I'" 
1 1 1 

1 1 

o f ~ 
~ 

. o 
o f 

• 
e 

. ' . ~
 : 

.. . 
Q

 5 
o 

u 

t '• .. 
' .. 
. u 

. e . .. .; 

.. ... " " " .. 1 

.. : 

.. .. .. .. ; ..: .. ... .. "I 

: ,¡ ~ 'D
 

N
 .. !:! i!i lli .J 

'" ;;; ..; c .J
 

• e .. 

. e u• . .. . . . . "<I . . .,,• . . . . =
 

<I 

~
 

m
 

N
 

... .. ... .. ... .. N
 

N
 

... N
 

.. "' .. .. .; .. " m " ~
 .. N

 

"' .. .. m
 

.; . "' 



moleculares y las correcciones dan el valor deseado 

de la propittdad calculada para el hidroc~rburo. 

P•so 7. Para obt.ener AHCT a t.emperat.uras dist.int.as a 299 K a 

part.ir de la ecuación C3.a.3~. 

La comparación de los dat.os obt.enidos para 2!f compuest.os con 

los dat.os experiment.al.es CA. P. I. e !Sl) se t.iene una dif'erencia 

pronwdio de 0.114 kcal/gmol para el AH;
209

• 

3. a. 8. Esti-ción del calor de co-.bustt6n. 

Primero se delinear• el m6t.odo de G, Richard Handrick:. 

quien present.a un 1116t.odo de cont.ribución de grupos para el cálculo 

d•l calor de combustión de COfllpUest.os org4nicos. Est.e m6t.odo est.a 

basado en una relación lineal ent.re el bala.ne• molecular d• 

o>c1geno y el calor molar de coinbust.ión, El JD6t.Qdo en cuest.ión 

puede ser elasif"icado como un ejeniplo del t.ipo •n que s• usa el 

principio de sumas de energia de grupo. 

El calor de combust.ión m:::>lar de cualquier serie homologa 

org•nica es.t.A dada J)Or una relación lineal con el nOmero de at.omos 

de oxigeno f"alt.ant.es en la mol6cula necesarios para la combustion 

do compuQst.os t.ales coJDO" bió>d.do de carbono, agua. nit.rógeno. HX y 

dióxido de azuf're. Est.e nOmero, es llamado balance molar de 

oxigeno para el computtSt.o CrnHnNpOqXrSl puede ser est.imado f'Acil y 

rApidament.e por la ecuación CX es algOn at.omo de halógeno): 

n - r 
Balance d• oxigeno - 2Cm + t.) + e---) - q 

2 
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Reigl.a ~~al. El calor- d• c01llbust.i6n de un compuast.o. s• 

calcula d91 ba.l.anc• de oxigeno d•l compuest.o sobre bases molares 

combinado con la ecuación derivada de la sumat.or-ia d• la pendi•nt.• 

y la ordenada al origen para cada tracción est.r-uct.ural. incluyendo 

paraf'i nas en t.oclos 1 os casos. 

La ecuaci.ón que s• propon• para est.imar •l calor d• 

coaibust.ión es la siguJ.ent.•: 

en donde: a~: coef'icient.• de int.ersección para cada t.ipo tuncio

nal. 

b~: coef'icient.e de la pendienl• para cada t.ipo tuncio

n.a.l. 

x .i.t.omos de oxlgeno ext.er-nos requeridos para la 

coabust.ión. 

Las cont.ant.es a~ y b~ de la ecuación 3. 2. 9 se dan •n las 

Tablas 3. 32 y 3. 33. pero para la Aplicación d• Kt.as es necesario 

seguir algunas reglas. 

Regl.a 1. Parat'inas como Base. El valor- para paraf"inas normales 

Ca-S. 7 y b-52. 08) son siempre part.e d• la ecuación y no debe d• 

considerara• Ms: de una vez. 

Regla 2. Ramif'icaciones de Cadena. Si una cadena ramiticada 

o mA.s de un alkil subst.1.t.uido stt adiciona a una est.ruct.ura 

ciclica. un valor de paratina ram.iCicada es sumada a la ecuación. 

pero solament.• uno. 

Raogla 3. Homof'unciones NOl. t.iples. Si mas da un grupo f'uncional 

del mismo t.ipo esta present.e. el t.6rmino de intersección. a•. es 
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mut.iplicado por el nñmero d• -t.os grupos. pero la pendJ.ent.e 9$ 

la misma como para un gru¡x:t simple. Las (micas e>x:eepeiones a Ht.a 

regla son las para.tinas norinal.es y las principales para.f"inas 

ra.ai f J.cabl es. 

Regla 4. Het.erot"unciones MOlt.1.ples. Algunas veces ha.y que 

escoger e J.dent.it'icar dos posibles grupos. part.icularment.e cuando 

ellos se asemejan. En t.ales casos. se escoge erl grupo mAs 

ce11pl1.cado o uno que aparezca. en las Tablas correspondient.es. Por 

ejemplo. una t'orm&lllida puede considerarse coll'IO una amida o bien 

coao un aldehldo. sólo se t.omarJ.an los valores de la amida para 

ev1.t.ar duplicar .6.t.omos. El valor de la amida es muy cercano que al 

de la suma de un aldeh1do-carbon1.l y una amina. y por t.ant.o. es 

la al t.ernat.1 va a escoger que puede hacerse. Excepciones a est.a 

regla de duplicación son los t.ipos d• grupos de urea: 

C-N-CC-<D-N-l 

1 1 
y del Upo de grupo 

(-N - e - N - e - N-) 

1 ~ 1 ~ 1 

en los cuales. ambos se consideran como diaminas. 

Regla !S. Es:t.ado Fisico. Algunas veces es posible elegir el 

et.ado t1•1co ct.l coepuest.o. generalment.e s• elige •l est.ado t~sico 

del c~t.o COMCt t.&J.. Alguna. 9>CC:9pcionea a -t.• regl.a •• hacen 

cuando .algón coe:ticient.e - menea conf'iabl• que el ot.ro. como 

el caso del •ctdo anhtdrido en el que se pref"J.ere sólido en 

lugar de liquido; o corno en est.er y nit.rilo Cliquido en lugar de 

sólido>. Benceno Cs611do> y aaina primaria Csólido) se reservan 

para hidrocarburos y aminas arom.i.t.icas, respect.1 vamen.t.e. 

Reg1a o. Sales e Hidrat.os. Con sales de base or-gUUca y Acidos 
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i norg•ni cos 

calor ele 

y con hidrat.os, se requi•r• un paso adicional. El 

combust.ión d•l corftpOnent.• base s• calcula. 

independi•nt.ement.e, por el esqu•m& general, se suma •l calor de 

cOl!lbust.ión del .6.cido inorg•ntco pAra cada sal• para dar el calor 

de combust.i6n de la sal. 

Para sales orgA.nicas, con ligaduras carbono-carbono. 

pueden s•r seguidas las reglas ordinarias para el c6.lculo. 

R.g'la 7. Est.ruct.uras de Nit.r6geno. Para ciert.os grupos que 

cont.ienen nit.r6geno puede asumirse la cont.ribuci6n dada en la 

Tabla 3.33 d• valores adicionalas para aminas o hidrazinas 

cuando un enlace carbono-nit.róg•no o nit.róg9no-nit.rógeno se 

!"armar• por sust.it.ución. Tal es el caso para la amida, hidrazina. 

hidrazida, azo, azoxy, guanidina, t.et.razol, nit.ramina, nit.ramida, 

nit.rozamJ.da y et.ros parecidos. As1, una nit.roamina primaria se 

considera que t.i•n• eont.ribueiones por una nit.roamina y una. 

amina primaria, y una nit.roamida N-sust.it.uida t.ambi•n t.iene una 

amina primaria como cont.ribuei6n. 

3. 2. O. R. L. Cardozo. lloou 

Det.•rmina las ent.alpias de combust.ión de compuest.os org.i.nieos 

t.ant.o l.iquidos como sólidos a la t.e~rat.ura de 2Q8.1!:1 K y una 

presión de 1 8ar con un error inf"erior al 1". Adem.As dada ·la 

relación direc.t.a. ent.re ent.alp1a d• combust.ión y la ent.alp1a de 

f"ormación, el Mt.odo •• puede aplicar al c•lculo energias de 

:~~=:~:" d::~~:::::~~ ~~~i~: .:,.1:7,.e:':::b~;:ci::'-~=~ S~~ 
embargo, con ést.as dos Olt.irnas s• obt.i•nen dat.os poco aproximados 

por lo que sólo se t.rat.ar6. aqul lo ref"•rent.• al calor de 

combust.16n 



Para det.erminar la ent.alpia de combuat.ión por •~t.• _.,t.odo. 

prJ.merament.e. se determina un f"act.or de corrl!'Cci6n N. c:¡ue es un 

alcano equivalent.e de cadena larga. est.e se apoya en que exist.e 

una relación de primer orden ent.re el t.ot.al de At.omos de carbono 

del compuest.o y la ent.alp1a de combust.ión. Por lo que N se deí'ine 

como: 

C3. 2. 7) 

e:. es el no.mero t.ot.al de A.t.ornos de caf'bono; ANL son los f'act.ores 

correlacionados para los grupos í'uncionales y ramificaciones en la 

cadena. Los valoreos de ~t var1an dependiendo del est.ado fls1co 

del compuest.o. s:i as un lJ.quido Cl). sólido Cs) o gas Cg), Una vez. 

calculado N. se ut.iliza en las siguJ.ent.es ecuaciones: 

lLH~cg> • -1Q8. 435 - t!f14. ~N9 CIU/mol) 

.6.H.~Cl> = -1Q5. 937 - 1510. 090NL CKJ/mol) 

.AH:c.> • -aoe. oee - eoe.37!5N• CKJ~1' 

donde .AH~ .. la ent.alpia de combumt.ión. 

C3.2.8) 

C3. 2. 9) 

(3. 2.10) 

Para obt.ener la ent.al.pia de t"ormac16n. por est.e m6t.odo. se 

t.iene la siguient.e ecuación: 

AH; • -393. e5C - 241. OOCH - X:J/2 - tr/3. 32F - Q3. 3,Cl - 38. 339r + 

2e. 3eI - 290. Q5S - 4H~ CK.J/ll'IQll) C3. 2. 11) 

En donde C. H. F •... represent.an el numero de At.omos por molécula 

y X. alg'Qn At.orno de ha.lógeno. L.os valores de 6Nl se dan en la 

Tabla 3.3'. 
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TABLA 3.32 

Paraf'ina 

Paraf"ina 

Grupo f'uncional 

Paraf" ramif"icada C.liq) 
Ciclopropano Cliq) 
Ciclobulano Cliq) 
Ciclopenlano Cliq) 
Ciclohexano Cliq) 

··' Cicloheplano Cliq) 
Olef"inas 

Normal Cliq) 
Normal Cgas) 

AceLileno normal Cliq) 

Benceno 

Cliq) 

Cgas:> 

Csol) 

Bif"enil Cliq) 

NaCLaleno Csol:> 

COEFICIENTES l.IE LA ECUACION 41. • 2.. 6 

PARA Et.. CAt..OR ltE COMOUSTION, 

Qc: = Ea" + xI:bº 

normal Cliq) 

normal Cgas) 

a' b' 

Cordena) . e pendien) 

-3.7 0.09 
16. 2 -0.13 
10 0.11 

- 1.7 0.00 
- 7. 4 º·ºº 
17 -0,99 

14.a -0.01. 
14:2°' o.oo°' 
37.3 0.00 

-10.1 0.07 

-7.0°' o.oo°' 

-16. 5b o.4sb 

-31 o.37 

-6.1 -0.59 
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5. 7. b = 52. 08 

5.5, b = ~2.48 

Fórmula esLruclural 

CR=-cadena alif o hid) 

R2.C = CR2 

P.C s CP. 

R R 

!---.! 
// ,, 

RC CR 

'· / 
c-=c 
1 1 
R R 

R R P. R 

1 1 1 1 c--c c--c 
// ,, // ,, 

RC,C=="C/c--c,C==:::C,.cR 

1 1 1 1 
R R P. P. 

R R 

! ! 
RCrr'-c/ 'C:i;: 

1 u 1 
Rc,C/c'·c""7R 

1 1 
P. R 



TAULA 3.32 CContt:nuac:t:Ori.."' 

Gr-upo f'unctonal 

Alcohol 
Primario Cliq> 
Primario Cgas> 
Secundario e 1 i q) 
Terciario Cliq> 
Mezcla ClJ.q) 
Mezcla C.sol) 

Hidroxtl Ar Csol) 
Eler 

Cliq> 
Cgas> 

Oxirano Cliq> 

Furano Cliq) 

PeróxJ.do Cl!q + sol) 
Aldehido 

Cliq) 
Cgas) 

Cet.ona CliqJ 
Ac:ido 

Cliq> 
Csol>c 

Acido .anhldrlco 

Cliq)d 

Est.er 
CUq>• 

Nlt.rif8l' 

Cliq) 

Csol)• 

Carbtlam1na Cllq)h 
Imino Cliq + sol) 
Amina 

primaria Cliq> 
prirnaria Cgas) 

a' 

9.2 
18.3a. 
4.5 
a.e 

i0.3 
3.B 
7.0 

15.5 
20.0a. 

41.0 

35.0 

66.0 

11.S 
21.0a. 
5.5 

-4.7 
-3.8 

9.0 

16.1 
16.0 

9.3 

9.0 

26.6 
11. El 

17.7 
18.0a. 

b' 

-o.os 
-0.24 
-0.44 
-0.95 
-0.63 
1.27 

-0.29 

0.02 
-o.o:iQ. 
-1.0$ 

-1.17 

0.09 

-0.09 
-0.158<1 
-0.19 

0.07 
-0.01 

-0.03 

-0,'12 
-0.62 

-0.01 

0.29 

0.57 
-o.oa 

-0.Ell 
-0.49<1 
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Fórmula es:t.ruct.ural 

P.CUzüll 

C P.3C)?CHOH 
CP.:9C)9COH 

RaCOCR9 

R-0-0-P. 

RCC=O>H 

P.CC=OJP. 

RCOOH 

RC=-0 

' ,,o 
RC:O 

J.?CC.,OJOR 

R::N 

R!1CNH2 



TABLA 3.3Z 

Grupo t·unci onal 

Amina 
prJ.rnarJ.a. Csol) 
secundar J. a C l i q) 
secundaria Csol) 
terciaria Cliq) 

Azuro Cliq + sol) 

Hidrazina Csol)h 

Azo Csol)h h 
AzoxJ. Csol) 

Amid~liq)h 

Imid~5~~~;)h 

Hidrazuro Csol)h 

Isocianat.o Cliq + sol) 
Oxima. Csol) h 
Guanidina Csol) 

Nilro 
allf'At.ico Cliq) 
alit'"-lic::o e soD 
arom.U.ic::o Cliq) 
arom.41.Lic::o Csol) 
TriniLro 

NJ.Lra.t.o 
Cliq) 

Cliq) 
e sol) 

Csol) h 
Ni loamina Csol) 

Nit.roamina Csol)h 

Nit.rosoamina h 
Cliq + sol) 

Ni t. roso C sol) 

C"Cont. t'nucic t.On) 

a• 

4.0r 
18.3 
o.o 

20.0 

""·º 
32:.5 

35.4 
32:.0 

-e.o 

-e.o 
-6.0 

30.0 

26.0 
45.3 
0.7 

SB.4 
ea.a 
97.9 
sa.a 

292:.2: 
287.5 

129.0 
287.5 
94.0 

101.0 

SS.O 

21.0 

b' 

-o.ua1 

-0.12 
0.54 

-1.14 

-0.10 

0.11 
1. 44 

0.57 

0.16 
0.45 

-0.15 

-0.38 
-0.12 
-0.46 

-o.as 
-0.68 
-0.39 
-0.40 

0.34 
-0.59 

0.17 
0.28 
0.86 

U.55 

1.05 

1.90 
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Fórmula t"!sLrucLural 

CRsC)2NH 

R-1111 

-U-N-

I 1 

RCC=O)l>l-

1 
CRCl2N-

H 
o 

RCCcO)N-N-

1 1 
R-NCO 
P.2Cr:NOH 
-N-CC =NH:>N-

1 1 

RCCNO;t)11 

RsCOHOz 

-NN~ 

1 
RCC=O)IWOz 

1 
-NHO 

1 
R!tCNO 



TABLA 3.32 (Cont i.nua.i: L6r0 

Grupo Funcional a• b' F6rniula esLruct.ural 

Fluoruros 
Cliq) 10.9 0.61 ~zCF 

CsolJ 14.2 0.19 
Tri{"luoro CliqJ 36.1 -0.44 RFC'.1 

Cloruro~ 
1 

iqJ ~ 
-0.3 -0.32 RiiCCl 

CsolJ ~ -11. 4 0.14 
Cgas) -1.34 

0.21
4 

~~~~u~~~q~ijas)J -e.oa. 0.21°' R.9C8r 
-32.0 -o. 44 R3CSH 

Sulfuro CliqJ 9 -35.0 0.22 R-S-R 
Ac:ido liol Cliq +· solJ 9 -25.0 0.23 RCC=OJSH. 

Tiorer10 Cliq + sol> 9 -56.0 0.98 RC--CP. 

n 1 
RC CR 
'/ 
s 

Pi rol Cliq + solJh 1.3 -0.03 RC--CR 

1 H 
RC CP. 

'/ 
H 
1 

1 .2,3-Trla2ol 

CliqJ 49.0 -0.43 RCH-N 
1 u 

Csol) 43.0 -1. 42 RC u 
",. 

H 

1.2,4-Triazol Csol)h 19.0 -1.56 H-N 
1 ~R RC 

'/ 
H 
1 

Tet.razol Csol)h 49,0 0.32 

/' 
H CR 

1 1 
H-N-
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TABLA 3.32 CContt:nuacl'.6rt...> 

Grupo Funcional 

Piridina Cllq + soD 

Furazan Csol) 

FuroxAn Csol:> 

1.2.4-0xidlazol 

Formación de sal 
Formación d• hidrat.os 

a' 

14.0 

05.6 

126.3 

44.0 

-1e.1 
4.5 

b' 

-u.77 

0.02 

-0.06 

0.42 

Fórrnula c~lruct.1Jral 

P. 
1 
e 

RC"',,..'c:R 

1 1 
RC CR ,, / 

" RC-CR 
1 i 
H H ,,, 

o 
RC--CP. 

1 1 
" " 'o"' wo 

RC-N 

1 1 
N CR 
'/ 

o 

: Basado en valores de pararinas normales Cgas). 

~ ~~~ ~~~~0=1~~~=~~~~~s. 
Bacados en pequenas cant.idades de dat.os y no conf"iables para 

116lldo11. 
• Basado en limitadas cant.idadqs do dat.os y menos cont'iable que 

Pªfª~11~U::r0:·aminas aro~t.lcas. 
~ Para cAlculos para SOz. 

Para sust.it.uyent.os en el At.ornoCs> de nit.rógeno. aftadir valores 
apropiados de enlace-grupo. Af1adlr valores amina primaria para un 
sust.l t.uyent.e en ni t.rógeno. valores de a.mina secundar! a para dos 

suf~;,..u:ecna\•~ui°~s •Je ";!":.mo ni t.r6gono. 

J Para cal culos de Xz. 
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TABLA 3. 33 CowTaauaoNES PAlllA C::.-t.oa DE COMBUSTJ:O,..,. 

G<>upo t·ur1c1ona1 

Diazono Csol)c 
Triazeno Csol'.>c 

Tet.razeno Csol)c 

Pent.azdlono Csol)c 

Ant.ra.ceno Csol) 
Fenent.reno Csol) 
PL reno C sol) 
Quinolina Cliq + sol) 
Acridlna (sol) 
Fenazina (sol) 
lndol Cllq + sol) 
Carbazol Csol.J 
1.2.4..5-Tet.razina Csol) 
PJ.rlmJ.dina CsolJ 
2-Triazina CsoD 

: ~:~: ~!~~~~~~ :: ~-

a' 

""·º 3.0 
-96.0 
-e.o 

-69.0 
-a4.o 
-1a.o 
36.0 

6Q.O 
67.0 

?s.o 

110.0 

-38.0 
-40.0 
-oo.o 

-2..0 
-16.0 
-3.0 
-s.o 

-15.0 
80.0 

-ao-o 
-'1.S.O 

P01 ln\.lla t:~t.ruct.ur;tl 

P.ONO 
P.-l 
R-s-s-R 
R-S'Oz-R 
R-SOsH 
P.-CNS 
R-HCS 
-HOH 

1 

-H=H-N-NHz 

1 

e Para sust.tt.uy&nt.es &n el At.omoCsJ de nit.rógeno~ al'iadif' valores 
a.propJ.ados d& enla.ca-gr-upo. A.nadir valores d& amina primaria para un 
rllt.ógeno sust.tt..uyent.e. valores de am.ina. secundaria para. . dos 

cu:¡t.!!~:~~~;:n:re;te ~=~a~!~~6geno. 
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B1 
B2 

"" B4 
as 

""' 
FTT 

BB 

"" 

~ Mic = -198. 435 - 61.&. 924 Hg l::J/ft'IOl 

liq .6lic: = -195.837 - 510.080 Nl t:J/ft'IOl 

sel 6Hc = -aoe. 086 - 606. 375 H .. l::J ,,..mol 

Par AHi. gas .dHi. U.q 
En.lace e a c. 2-meLil. enlace -0.012 -0.009 
lbid.. i.-met.11 CiJllE2J. en.lace -0.007 -0.004 
lbid .• 2-2-.eLil. ~,....,.. -0.014 -0.011 
lbid.. i-i-nmt.11 Ci"'2J. enlace -0.010 -o. 006 
lbi.d... et.11 con 
et.il adicional. enlace 0.005 0.005 
lbi.d.. ot.ros con 
et.U adicl an&.l _ enlace -0.006 -0.005 
Car bon a car bon con 
doble enl •• 2-me-t.ileno. doble enl. ~.214 -o.ai3 
lbid.. 3--met.ileno dable enl. -0.208 -0.208 
Carban sencillo a 
c:.arbon. clclic:o. cual:-
quJ.~ lcngit.ud. enlace- -0.018 -0.015 

BlO Corrección adicional 
para dos rami fic:acio-
nes por- molécula. enlace 0.001 0.001 

811 lbid .• para t.res ra-
.S.~ic:aclorte$- enlace 0.01.& 0.012 

812 lbid... para cual.ro ra-
aif'icaciones. enlace 0.034 O.OZ4 

C1 1-al quenas. doble enl. -0.199 -0.18Q 
ca l:-.a.lquenos Ci,rt.)_ doble cml. -0.20e -0.208 
C3 Corrección adicional 

para un .par vecino de 
enlaces mUlt.iples C-C. doble enl. 0.003 0.074 

"' lbid .• para mQlt.iples 
enls. c:onj ugados e-e. doble en!. -o. Oé!9 -0.02'5 

es lb!d .• por ccnrigur. c1~- doble enl. 0.004 0.003 
C6 lbid. .por conf'igur. t.rans doble enl. ~.003 -0.002 
D1 1-alquif'lOS. t.rip. ~l. ~.314 -o. 318 
D2 i-alquinos et:~>- t.rip. en!. -0.3·'1 -0.348 
E:1 Ciclopropa.nos. -0.100 -0.100 
E:a Ciclobut.anos. -0.150 -0.150 
E3 Cic::lopent.anos. -0.274 -0.277 
E4 Cic.l ohexenos. -0.315 -o. 320 
E5 Ciclohept.enos. -0.284 -0.289 
Ee ~~a.1~=~ ce•• ?: 0). 

~.Z70 -O.Z'70 
E:7 -0.63'3 -0.639 

,dH,. sol 
-0.009 
-0.004 
-0.011 
-0.006 

0.005 

-0.005 

-0.010 

0.001 

0.010 

0.020 
-0.109 
-0.218 

-0.026 
0.003 

-0.002 
-0.320 
-0.350 

-0.250 
-0.""" 



TABLA 3. 3' CCOntínuac&:ón..>. 

Por: 

F1 Bencenos, 
F2 Correcciones adicional-s 

por. ort.oconf'iguración. 
F3 lb(d •• para m9taconf'igurac16n -
F4 lbid •• para pa:aconf"iguración -
G1 a-naft.alanos. 
Ga (J-naf't.alenos. 

61H gas 

-1.169 

0.003 
-o. 001 
0.000 

-2.103 
-2.114 

'"" liq ANi.. sol 

-1.182 -1.102 

-O. (.KM -o. 004 
-0.007 -o.007 
-0.006 -0.006 
-2.125 -2.126 
-2.12Q -2.130 

G3 otros hidrocarburos lineales 
aromAticos polinucleares. 

O. 216-~: ~~~~ 2314C• . 

O. 238-0, 2367C• 
G4 Hidrocarburos no-lin•ales 

arom.lt.icos polinucleares. 

G5 Hidrocarburos perhidroli
neales: aro~ticos polinu
cleares. 

H1 Alcoholes primarios. 
H2 Ib&:d • • secundarios. 

ali fi.t.ico/al iciclico. 
H3 lbi.d • • t.erciarios.alif'. 
H4 Ibi.d . • aromAt.icos. 
H9 Ibid . • t.erciarios.arom. 
1 Aldehidos. 
11 Cetonas.alif. /alicic. 
12 Quinonas. 

Kl Primer. ac. carboxilico. 
Y.2 lbid. • segundo. 
Y..3 lbi.d. , tercero. 
Ll Anihidridos,alif, 
L2 lbid. ,aromá.t.ico. 
M1 Primer, ester. 
HZ lbid •• segun.do. 
H3 lbid .• mon.o,glicerol. 
H4. lbid., di/tri. glicerol. 
MS Corrección adicional 

para esteres motil. 
H6 1 bid. • para esteres de 

ácido fórmico. 

-o. 003-o. 2197c• 

-~. 069-o. 21 e4c• 

o. aoe-g: ~~':g~ 085"SC. 

o. 242-0. 097oc• 
-OH -o. 245 -o. 290 -o. 303 

-OH 
-OH 
-OH 
-OH 
•O 
=O 
(cQ

0
cQ) 

-0.274 
-0.200 
-0.200 
-o. 324 
-0.522 
-o. 576 

C cO, -OHJ -o. 961 
e =o, -otn -o. 950 
C=o.-an 
C..O, -O, nQ) -1. 547 
C•o.-o. =oJ 
e'"º• -o-J -o. 924 
cz:o,-o-J -o.ar1 
C•O, -0-J 
C=0,-0-) 

0.026 

0.057 
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-0. 318 -0.320 
-o. 334 -0.338 
-o. 331 -o. 352 
-0.363 
-0.544 
-0.598 -0.600 

-o. as-o. aas4c• 
o. 001e2cc•Jz 

-1. U22 -1. 036 
-1. 020 -1. 027 

-o.ooo 
-1.593 -1.620 

-1.620 
-0.941 
-O.OEll 

-o. 916 
-0.877 

o. 013 

0.0'16 



TABLA 3.34 CContinuación.> 

K7 lbíd •• para est.eres de 
.i.cido acét.ico. 

N3 lbi.d •• para est.eres con 

Por 

enlaces conjugados Co::C y c=o -
H L.a.ct.onas. 
01 Et.eres. -0-
oa Corecc16n adicional 

par a et.eres. 
03 lbi.d •• para et.eres arom. 
P1 Primer amina. a.ono 0 a11r. -NH.z 
P2 lbid • • seg:unda..rnono. •1 if'. -NHz 
P3 lbi.d . • primer.di .alif". =NH 
P4 Ibi.d • • primer.t.ri 0 alif. =N 
P5 lbi.d . • primer.JDOno.alicic. -NHz 
P6 lbid • • primer.mono.arom. -NHz 
P7 lbi.d • • prlmer,di,arom. =NH 
P8 lbi.d. ,primér,t.ri,arom. =N 
pQ Cor-rec:eión adicional 

para aminas met.11. 
Q1 Primar.amidas. 
~ lbid • • segundo. 
R Anilictas:. 
S Piperidinas. 
T1 Piridlnas. 
'T2 Corrección adicional 

para a.-piridinas. 

C~0 -HHz) 
CcO. -NHzJ 
C•O, ""NID 

n lbid . • pa.ra (1-o y-piridina.s. 
U Quinolinas. 
V Tet.ra.zoles 

W Pi roles. 
X Acidos a.minos. 

Y Di pept.1 dos. 

Z Dic•t.opiporaz.inas. 

AA L.act.amos. 
981 1-Nit.ro.primer alif'. -Hoz 
882 L-N1t.roCL11'1:> 0 primer al1C. -NOz 
993 N1t.ra.pr1rno-r arom. -NOz 
984 lbLd . • segundo. -Noa 
ses lbid • • t.ercero. -uoa 
CC1 Nit.rilos. alir. EN 
cea Ibld .• aroina.ltco. eN 

AH-. gas 

0.004 

O.oa3 

-o. 204 

0.022 
-0.041 
0.253 
0.220 
o.zao 
0.300 

º·""" 0.204 
O.ZZ3 
0.257 

o.01a 
-o. 444 

-0.912 

-0.007 
-0.005 
-1.847 

-0.600 

-0.226 
-o. 256 
-0.225 

-o. 33.-s 
-0.317 

13• 

l\N• liq ""' ~Ol 
-0.009 

0.020 
-1. 140 -1:230 
-0.214 -o.256 

0.020 0.019 
-o. 045 
Q.233 0.220 
O.C!Ol 
0.258 
0.300 0.316 
0.206 0.170 
0.177 0.160 
0.190 0.190 
0.247 

o.ooe 
-o. 524 -0. 543 

-0.561 
-o. 490 

-O.OS? 
-0.942 -0.997 

-0.002 -0.002 
-0.004 -0.004 
-1. eas 

0.097 

-0.6P,.,O -0.69 
adicionar 

-0.043 
:E Ac. ami nos 

+O. 449 
E a.c. ami nos 

+0.599 
-o.so 

-O.C,.72 
-o. 295 -o. 304 
-0.2:51 -0.285 

-0.<:!15 
-0.160 

-o. 362 
-o. 34-i 



TABLA 3.34 CContínuc.r:<::íón..). 

Por 

00 ti1t.rat.os. -No, 
EE1 Sulf"uros. -s-
EE2 Corrección adicional 

para sulfuros de mfi.'lt.1lo. 
FFL Dlsulfuros. -s-s-
FF'2 Corrección adicional 

para disulf'. de met.ilo. 
GGL Tioles.primer primario. -SH 
GGa 1bLd., segundo primario. -SH 
GG3 lbid. ,primer secundario. -SH 
GG4 ZbLd. ,prlnlll!rr· t.erciario. -SH: 
HH Tiofenos. 
H Compuest.os t.ioalicielieos, 

corree. adic. para valor E. -S-
JJ1 Sulfonas. 3.lif't5.t.ico. -saz 
JJ2 lb!d., aromtt.t.ico. 

KK Sulfit.os:, allí'. 

MM1 1-í'luoro primer alif'. -F 
HJie í.-f'luoro(L¡o!1),prinrr alif'.-F 
MH3 Fluoro,primer arom. -F 
MM4 Perfluoro, alif. I:C-F) 

MM5 1bid. ,aliclclico. I:C-F) 

HMO ZbLd. , arom. I:C-F) 

NH1 1-clOl"'Oo ali{'. -Cl 
HH2 L-clol"'oCí.~l), aUf. -Cl 
HH3 Corl"'tK:. adLc. p:i.l"'a 2 

i.t.omas do Cl/moléc. ,alif'. 
NN4 Cloro, primor arom. -Cl 
NH9 lbid., segundo. -Cl 
UN6 COrrEitC. adic. pal"' a conr. 

>C=C-Cl, alif'. 
001 1-bromo, alif. -ar 
oca í.-b1"ornoCi•1), aur. -ar 
003 COl"'r~. adic. para 2 

i.t.omos de Br/moléc .• alif'. 
004 Brornc:,,pl"'Lmer arom. -ar 
OO'S Zbí.d., segundo. -ar 
PP1 1-yocto, primer alif. -1 
PP.'.:: í.-yodoCi~D. prirr.er alif. -1 
PP'3 Yodo, primer aticlclico. -I 
PP4 Yodo, prirne-r arorrt:t.t.ico. -I 

AN< gas ¿Hí. liq 

-o. 310 -o. 350 
0.547 0.'33'3 

0.004 0.00'3 
1.050 1.022 

0.015 0,00Q 
o. 5.14 0.52'3 0.516 
0.546 0.520 
o.531 0.515 
0.522 0.509 

-o. 305 -0.331 

0.530 0.500 
-o. 020 -0.100 -0.100 

-o. 012 -0.050 -o. 0'50 

-0.10-0. 04C+'3. a4x10-'cc, 2 

-0.15-0. Q.1C:+3. 2"'"J:.C) 2 

-o. 240 -o. 260 -o. 270 
-o. 260 -o. 280 -o. 290 
-o. 264 -o. 265 -

-0.1884-0. ~~~~;;O. 
2
6a

4
F• 

-O. OOZ'i-O. ~~~~~;-o. 27145F• 

-o. 3176-0. :~~~~a-o. 1aoasF• 

-o. 287 -o. 307 -o. 305 
-O. 309' -(J. ~8 

0.009 0.010 
-o. 294 -o. 308 -o. 306 
-0.282 -O.i?91 -0.295 

0.021 0.028 
-o. 303 -o. 329 
-o.323 -o.3"'6 

0-009 0.010 
-0.290 -0.31 
-o.aso -o.a~o 

-0.312 -o. 345 
-o. 339 -0.'369 
-o. 339 -0.3ti9 
-0.3t)':i -0.32.'3 -o. ~23 
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TABLA 3.34 CConttn.u<u:tón..>. 

QQ1 Monosacilr idos. 
o:.::e lbi.d. 
F!Rl tu-y oltgasa.c:tr1dos.. 
RRa lbi.d. 

l.fO"CA: 

Por 

f'ur-.nosa 
pir.anosa 
f'uran0$a 
pirarios.a 

ANi liq Alli. ~ol 

-0.5'56 
-0.551 
-0.'340 
-0.514 

• Las bases para el calculo de N siempre es t'orU&ado por el cent.e-o de el 

nU'hC'ro t.ot.al de ~t.OJnOS de C de .1.a ftlelécuta en cuesl16n. permanactcmdo cote la 

eadena. ld.s grande de algunas ea.den.a!:. simples; z-niet.11-1.3-but..adieno 

calculada COJhO a:-met.ileno-3-but.eno. 

"' Para compuest.CJS con uno o ~s ard.llos. los At.omos de e que f"orma.J'\ el 

anillo cuent.an en la det.ermin.acJ.611 d~ el e y la corriec::ción espec1Cica i;sar.a 

La e$t,.ruct.ura. 

• En algunos casos el ntJaero de- At.cnnos. de e• que Corman el .anillo 

det..erral.na. el valor de ANi. Para un eompuest.o como ~l L-et.ilant.i-aceno .. e•-= 

14. y e e 10, 

• El 11Bd t.e dtt aplicabi.lida.d para •l cilculo de N nos da un vaJ.or de 

cor-reeción. Sin t..al ihdJ.c.acJ6h •1 f'"•ct.or- puede t..o...,.se muchas veces co!N::I 

04ir<:O--ario y;-o p.ar.a eompt.M.!St.OS a.lif"A.Licos. a.romi.Licos •••• los f"act.cres Q1 y Q2. 

indican qUe t.C:>das: las moléculas: con dos grupos: amida COlllO trlAXi.1DC:J se incluyen 

en est.e t.rAbaJo. 

tt En muchos casos. AN1.'.. est.• dado con t.res el f'ras decimales. o c:omo una 

ecuación Cot'res:pondJ.ent.e. indicatJdO una. exact.it.ud de precUcci6n de Z 

k.J"""1Jrol. 

• En geN!'ral el n~ro de correc:cior1es r.o debe exceder a. C •. 
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3. 3. ENTROPIA 

3. 3.1. ENTROPIA. En un sist.ema sornet.ido a una t.ranst"ormación 

t.ern::>d.i~mica que conduce de un est.ado de equilibrio inicial A a 

ot.ro est.ado de 9quilibrio t"inal B. t.orna. el nombre de variación de 

9flt.ropia y s• puede d•not.ar como &•i - Suu. la int.egral de la 

relación dQ..;'T ant.re las cant.idades int"init.esimales de calor 

absorbido por el sist.ema CdQ) y las t.amperat.uras CT.J de la t"uent.e 

de calor Cen las t.rans!'ormaciones reversibles ideales: las 

t.emperat.uras T de la tuent.• coinciden con las t.emparat.uras T• del 

sist.ema). La integral se considera calculada a lo largo de una 

t.ranst'ormación r.versibl8 cualquiera; su valor depende 

exclusivament.e de los ext.remos A y 9 y es independient.e de la 

t.ranst'ormaci6n reversible empleada para calcularla, se puede pues. 

escribir as!: 

mientras que en una t.ranstormación cieliea se tiene: 

~ -~g_ = o 
T 

es decir. la variaeión de la entropia es nula. La entropia es por 

tanto. una tunción termocli~mica de estado porque su valor depende 

exclusivamente de los estados ext.remos del sistema. 

Considerese a este respecto un estado 4> de equilibrio del 

sistema; sea ~ otro estado de equilibrio cualquiera. Como el esto 

o. aón siendo arbitrario, esta bien determi~ado. la integral: 

Al 
f dCVT m SI: A\) 
o 
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una f'unc16n univoca de estado termodinAmico A. La f'unci6n SC~) 

la antropia de astado A¡ sa mide en calorias/grado Cu. e.), 

La entropía es una f'unción de est.ado y eomo tal.. caracteriza 

al estado termodinAmic:o de un sistema. por lo que los estados 

t.ermodinAmicos cuyos valores de entropia son distintos. son 

nec:esariament.e distint.os. Como la entropia de un sist.ema aislado 

cambia de manera unif'orme. el sistema no pueda recuperar nunca ~s 

CespontAnearnent.e) un estado t.ermodinAmico adquirido anteriormente. 

Algunos métodos de contribución de grupos que se describieron 

ant.eriorment.e t.ambién es posible aplicarlo a la est.imación de la 

ent.ropia. Los procedimientos son prAct.icamente los mismos. por lo 

que. en est.a sección sólo se hara. ref'erencia a ellos .. 

3. 3. 2. Mot.t. Souders, c. S. Mat.thc:ws y C. O. Hurd. ct"40>. 

Mediante el proc::edimiant.o descrito en la sección 3.2.4 se 

puede calcular la entropia. t.ant.o a 298.16 K como a otras 

,temperaturas distintas. Para la est.imaci6n de la ent.ropia deben de 

considerarse los ef'ectos de simetria e isomerización. La ent.ropia 

de f'ormaci6n se obtiene simplemente sumando las contribuciones de 

los grupos est.ructurales. conjugaciones y adyacentes. Todos los 

valores necesarios para estos cAlculos se presentan en las Tablas 

3. 36. y 3. 36. 

3. 3. 3 Sidney w. Benson y .Jerry H. Buss. ttt:i'3•1. 

Empleando las mismas bases de adit.ividad de grupos. Benson 

calcula la ent.ropia Szsieº aplicable tambien a gases ideales. 

Los grupos aditivos se muestran en la Tabla 3.2. Es necesario 

recordar qua deben utilizarse los valores por ef'ectos de simetr!a. 
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TlllBLA 3.35 COHTRIBUCIDHES DE GRU'l 8HPftfil9'1NJ ~fR~ U EHTROPIA oi:: FORHACIOH"'. 

PARAFIHICOS CICLOPARAF. AROfUllTICOS ACETILEHICOS OLEFIHICOS 

Tt¡iP. =~~~---=~~~--~~ -cH.- -cH.- H>C= >O:: H>C:: >C::- -~=~--~~:-~--:~-
<5> (6) 

3H -11.a&o -11.1148 -8.894 8.1137 -8.1141 -8.1137 -8.822 11.g11 -8.1123 11.eeo -8.1147 -8.1116 11.1121 11.1118 

3~Ht -1.764 -8.'J'55 -8.116:1 1.811 -1.1126 -8.'J3'J -8.557 
498 -3.185 -l.G'J3 -8.8C2 l.H':I -1.826 -1.657 -8.'J'J8 
4:18 -4.3')2 -2.2'JI -11.1113 2.731 -2.488 -2.236 -t.364 

51111 -:S.425 -2.778 11.8711 3.4'J3 -3.11211 -2.7114 -1.6711 

5':18 -G.31S -3.17" 8.177 4.l'JI -3.467 -3.1194 -l.'J38 

'" -7.887 -3.5117 8.381 4.851 -3.841 -3.3'J:S -2.1:14 
G5CI ·7.766 -3.78:1 11.43:1 :S.4'8 -4.158 -3.654 -2.3:11 
788 -0.36:S ·4.817 8.:176 6.826 -4.427 -3.86'J -2.:S2':1 
79 -0.0'J& -4.211 8.721 G.:156 -4.6:17 -4.848 -2.678 
OH -'J.378 -4.:J73 8.860 7.8:14 -4.852 -4.l'J7 -2.815 
o:ie -'J.7'J:S -4.511 
Hit • llt.177 -4.G21 
,,. -1a.:s22 -4.726 

111911 -18.037 -4.0lt') 

llH -11.381 -4.'J34 

1.816 7.:122 -5.822 -4.322 -2.937 
1.1'5 7.'JG6 -5.167 -4.425 -3.e47 

t.313 8.375 -'5.2'J2 -4.:1111 -3.146 

1.4611 a. 784 -'5.498 -4.:182 -3 • .i!:36 

t.752 'J.527 -5.:172 -4.:S84 -3.391 

8.446 -8.598 
8.023 -1.181 

'· "" -1.:159 
1 ... 66 -t.'J'8 
1.746 -2.336 
2.083 -2."84 

2.248 -3.1189 
2.45'J -3.314 
2.6C2 -3.6111 
2.052 -3.878 
3.Cl:Mt -4.125 
3. l'J9 -4. 364 

3.358 -4.:SH 

3.'!S88 -4.811'5 

3.787 -'5.288 
121111 ·11.842 ·'5.Cl22 2.834 111.297 -:S.7112 -4.752 -3.'522 4,g41 -5.520 
131111 •12.2411 -:S.GI03 2.383 19.833 -'5.8113 -4.7'18 -3.63'5 4.272 -'5.886 
1480 -12.'58'5 -:S.122 ·2.5G2 11.412 ·5,878 .... 825 -3.733 4.484 -6.187 

1'51111 -12.891 -'5.149 2.899 11.948 -'5.939 -4.041 -3.028 4.670 -6.4"7 

11.214 -1.128 -ll.4CIG 11.566 11.2'53 
8.372 -2.225 -11.717 1.946 lt.447 
lt.4'JG -3.878 -ll.'J67 1.474 9.A4 

11.'5')3 -3.81' -1.l&'J l.8'5'J 11.733 

lt.677 -4.45, -1.334 2.2111 11.836 
9.724 -5.826 -1.4G'J 2.'5311 11.919 
ll.76G -:S.!532 -l.'581 2.826 Cl.984 
11.7')5 -'5.'J86 -1.676 3.1197 1.83:1 
11.817 -6.396 ·1.755 3.3'51 t.117'5 
11.8'57 -6.768 -1.022 3.'588 1.186 
11.867 -7.187 -1.ooa 3.8111 t.13t 
11.874 -7.418 -1.'128 4.1128 l .S:SZ 

11.876 -7.782 -1.96') 4.217 t.169 
lt.878 -7.'176 -2.8113 4.486 1.183 

11.076 -8.433 -2.11'52 4.7'53 1.29'5 

11.871 -0.841 -2.1186 s.876 1.221 
8.862 -9.283 -2.189 5.373 t.232 
8.852 -'J.52'5 -2.124 '5.659 1.239 

a.en -9.817 -z.13:s :s.H6 1.2441 

1Gllll -13.164 ~'5.IG7 3.84'5 12.4'511 -:S.,8'5 ·4.040 -3.8~'7 4.0'50 -6.727 lt.82G -111.110:> -2.142 6.144 1.249 
IOCKt wl3.G48 -S.l!:>J 3.4811 13.3'5') ·G.85') -4.8'56 -4.939 '5.183 -7.0?98 9.79':1 -19.561 -2.156 G.'572 1.228 

28911 ·14.llG') -'5.219 J.869 14.166 -&.129 ·4.861 -4.172 5.468 -7.645 8.7'50 ·18.992 -2.173 6.,48 1.296 

" UHIOADCS. Ca l/mo 1 ·K Ufü"º ~m11¡; m11o 



TABLA 3.36 cOHTRIDUC10HES CARACJHRAiHSfts YEolllJllfiIW..A"U"':~·•ARA u EHTROPIA DE 

-------
11 111 IU u. u. UI Ull Ulll ll< " l<I 

TE~P. -cH8 -cH8 - CH8 -CH8 - R>~H R>C< R-Clr- A-CH: =CH-CH= =C-C= R-~= cH8 -cH8 l/2RLH A1 4RLN A1 ... .... 29 41 .. 813 8 .. 913 e .. 912 8 .. 818 8.8118 8 .. 818 8 .. 8116 9.913 9 .. 912 9 .. -6 8 .. 1149 

3"" 8 .. 582 8.341 8.343 "·328 8.328 8.197 8.'581 8.144 9.846 8.326 8.159 1 .. 274 
4 .. 8 .. 88'5 8.631 8.635 D .. 614 8 .. '572 8.3'5'5 8 .. 936 8.252 8 .. 631 8 .. '596 D.292 2.33'5 

4"" 1.197 e.aes ••• 92 9 .. 873 9.782 8.489 1 .. 313 8.336 8 .. 07'5 9.839 8.489 3 .. 271 ... 1.459 1 .. 187 1 ..... 1.187 8.968 8 .. 06 1 .. 63'5 8 .. 482 1.98'5 1.832 9 .. 513 4.188 

5"" 1.689 1.382 1 .. 342 1.318 1.113 8.718 1 .. 918 9.4 .. t.266 1.298 8.6118 4.865 
6"" 1 .. 869 1.47'5 1 .. 519 l.'5119 1.247 •• ff4 2 .. 148 8 .. 499 1.425 1.363 9.699 '5 .. '5'57 

6"" 2,.g34 1.629 1.675 1.681 1 .. 365 11.889 2.357 8.'53'5 l .!:566 1.'51111 e .. 764 6.193 
7 .. 2.179 1 .. 76'5 1 .. 81'5 t.837 1.478 8.967 2.si2 8.'5'56 1.691 t.622 8,.848 6.781 

7"" 2.387 1.818 1.9411 1.979 l .. '563 1.839 2.786 D.'591 1.8113 1.732 8.916 7.339 - 2.422 1 .. 999 2.952 2.181 t.6'511 1.186 2.8"4 •• 614 1.994 1 .. 131 Ct.988 7.M2 

°"" 2.'525 2 .. 1H 2.1'57 2.22'5 1 .. 729 1.169 2.988 8.6340 1.996 1.92:: 1 .. 841 0 .. 324 

""" 2 .. 617 2.192 2-248 2 .. 333 1 .. 8112 1-228 3 .. 118 8 .. 6'53 2 .. 8811 2 .. 883 1 .. 1197 8.778 

9"" 2.782 2.277 2.335 2.433 '·º'' 1.283 3.221 8.678 2. 158 2.879 1.151 9.298 .... 2.781 2.355 2.415 2.'52'5 1.932 1.335 3.324 9.686 2.229 2.1511 1.292 9.61'5 .... 2.921 2.49'5 2 .. '5'58 2.688 2.946 1.432 3.'586 8 .. 713 2.3'50 2.278 1.297 18.373 
12" 3.842 2.617 2.683 2.838 2.147 1.529 3.66'5 8.737 2.471 2.391 1. 383 11.1164 ...... 3.148 2.725 2.793 2 .. 9'5'5 2.238 1.6 .. 3.994 8.7'57 2.:572 2.491 1 .. 463 ti. 788 
14 .. 3.242 2.822 2.892 3 .. 866 2.321 1.675 3.927 8,.774 2.663 2 .. '581 f .. '536 12.289 .... 3 .. 327 2 .. '89 2.911 3. 161 2 .. 397 t .. 744 4.837 8.798 2.746 2.663 t .. GOS 12 .. 837 .... 3.4114 2.989 3.862 3.2'51 2.467 t .. 989 4 .. 137 8.883 2.822 2.739 1 .. 689 13.650 
18 .. 3.'541 3 .. 131 3.295 3.4119 2.'593 1.927 4. 3119 9.827 2.958 2.972 1.776 14.286 

2- 3.659 3.255 3.331 3.523 2.785 2.831 4.455 8 .. 146 3.876 2.991 1.898 15.123 
n-DUTAHO PROPMtO IS08UT"nl!oPEHTJiR"PIL'tXtEao hiña nw~us mftllo ETMtO mftP"" 

l§t':'iiof. 
• Cpº - Cvº 

111 '"= T/29B.t6 
taJ UNIDADES, Cal/ mol K 



3 .. 3 • .t.. T .. P. Thinh y T .. IC. TroA!:I• UP7CD. 

Para el e.iculo de la •nt.rop1a, .. t.os aut..ores dan las 

s1gu1ent.es ecuaciones: 

ent.rop1a absolut.a 

T 

s: = s: ..... I Cp,hl...,., ..... ...,, dT ... 
ent.rop1a de f"orrn.a.c16n est.i.nda.r-

y ent.rOJ:J1& de f"orm:a.ción a cualquier t.emperat.ura 

T T 

C3. 3.1) 

C3. 3. 2) 

~T • AS,: ... + I <;2_fh!.!!!:~~:!!.~~!.2lctT - c-;~>r CpºCHs:> -- ... 
T o 

- •. I ~-!f"..!'..!!!!ciT 

- T 

C3. 3. 3) 

recordando que m• y n' son el númerro de ~t.omos de carbono e 

hidr6geno, respect.iv.ament.e• Cp(Ha) y Cp <grotLto> se dan en la 

Tabla 3. 31. y los valores de las cont..r1buc1on4'S .n la Tablas 3. 24 

a la 3.30. 

Se t.iene una d1f".renc1a pr-o...-dlo para la ent.rop1a de 

f"ormación est..ndar de O.OS• Kcal/gMOl, y 0.197 t.ant.o para la 

ent..ropia est.And&r absolut.a y •nt.rop1a de f"ormac16n a dif"erent.es 

t.emperat.uras <u>. 
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3. 3. 5 Dai.suke Hoshino csoe•>. 

El present.• -*t.odo de eont.ribuc16n de grupos se basa en l.a 

siguJ..nt.e regla de Trout.on. la e~ indica la ent.ropia de 

vaporización en el punt.o normal de ebullición: 

ASvb • .4Hvb/Tb • 21 cal /C m:::Jl IO 

dode 6.Svb es la ent..alp1a de vapor1zaci6n en el punt.o normal de 

ebullición. AHvb es el calor lat.ent.e de vaporización a la misaa. 

t.eeperat.ura y Tb represent.a la t.eftaperat.Ul"'a de ebullic16n. 

Est.a sizn:pl• r9ql& no proporciona predicciones conf"iables de 

.6.'Svb para un gran nWnero de compuest.os. Por lo que s• propone la 

siguient.e correlación para la represent.ac16n de bSvb: 

ASvb • 6Hvb....-rt. • l:t.Si. C3. 3. 4~ 

en donde AS es el incr_,,t.o d• grupo. 

Con la ecuación C3.3.4:l y la Tabla 3.'37. es posible calcular 

l.a •nt.ropia de vaporización en el punt.o nortaal de ebullic16h 

CASvb:>. Se t.iehe un error promedio de ±2%. 

Pocos m6t.odos de cont.r1buci6n de grupos han sido sugeridos 

para est.ima.r la energia l.ibre de f"ormaci6n en f"orma direct.a. En 

los Jnlt.s de los casos se calcula ¿H; y tJst; Co S 0
J separadament.e y 

ent.onces se ut.iliza AG: Co AF:J = llH: - TbST para det.ermtnar el 

c&Jnbio de energia en una reacción. 

J. L. Franklin t~sr>, t.ambién calcula la energia libre 
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~~rrelacionando dat.os experiment.ales. los valores para los grupos 

correlacionados se dan en la Tablas 3.38 y 3.39 en las que bast.a 

sumar las cont.ribuciones tal como se indicó en sección 3.2.2. 

considerando. ademas los efectos de simet.ria CRT ln.c = 3.~8 Kcal). 

En general los dat.os de energla libre. estimados por 

Fr.anklin. son menos aproximados que los datos de calor ~e 

Cormaci6n. Tambien da valores para calcular los valores de energia 

libre Para algunos grupos no-hidrocarburos CTabla 3.39). 

Por ot.ra part.e van Krevelen y Chermin CZt'>) propon.en que la . . 
energia libre Cde Gibss ¿G;) se correlacionara como una Cunc16n 

lineal de la temperat.ura como se muest.ra en la siguiente ecuación 

con las const.antes A y B det.erminadas como funciones adilivas de 

grupos. ést.os üllimos se muest.ran en la Tabla 3.40. 

llG~=A+BT C3.3.5) 

Las t.emperat.uras son especificadas. en la Tabla 3. 40 en el 

int.ervalo de 300 a 1500 K. 

Cuando se emplea este método. es necesario hacer correec~ones 

_por simet.ria e isómeros. Sin embargo. la corrección por simet.r!a 

es +RLno•icL· Est.a corrección es af'iadida a el parámetro B. Las 

correcciones de simet.ria para O'\nL son incluidas en la Tabla 3. 40. 

La corrección por isomerizac16n es -RLnn. es además aplicable 

al paramét.ro B; n es el número de isómeros 6pt.icos. 

En general tJ.G; puede ser estimado en un int.er·valo de :!:.5 

Kcal/gmol. Con tal incertidumbre, es posible es~imar la 

f"act.ibilidad de una "reacción. pero no sera posible calcular con 

precisión concentraciones de equilibrio. 
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TABLA 3. 37 ll'lCREMENTOS (IL OHUt•(.I rAHA U. GAt..CUt..U [li:: 

ASvb POR EL. METODO bf: DAJSllt.:C HaSHlNO 

lnc:re~nt.o 111-:rcrnent o 

-CH a 

-CHz-

>CH-

>C< 

=CHz 

=CH-

=C< 

=C= 

:CH 
;"e-

-CHz-

>CH-

)(:( 

=CH

=C< 

lncrement.os 

lncrement.os 

en no-clclicos 

9. 5937 

o. 2320 

-9. 2739 

-19.1056 

9. 7455 

0.3603 

-9. 0904 

o. 0532 

10. 4266 

0.9628 

en anillos 

20.2465 - 0.0023n. 

-9. 7467 

l ncrernent.os en OX1 geno 

-OH (alcohol) 16.1431 

-OH C.a.lcohol polih1drlc:oJ 12.. 3831 

-OH Cfenol) 

-O- Cno-clclic:o) 

-o- Cciclico) 

>C=O 

1 
HC=O C. al dehl do) 

-COOH c:..cido) 

HCOO- e f"or rnat.o) 

-coo- ( Cest.er) 
C.acet.at.o) 

12. 5903 

o. 9091 

1. 2064 

1.152-1 

10. 0042 

13. 454~ 

12.24:'.-19 

l.4•.)42 
;:!.7876 

-HHz 

lnc:rement.os en !Ulrágeno 

12.419!3 

-1m- ·cno-ciclico) ;:?.4095 

-1Q. 3236 -l~H- Cc:1c:llco) -0.158'3 

18. 7504 + o. 3437n -N< (no-c:lc:lico) -8. "3134 

-9. 3621 1 -N- Cclc:lico) 0.670.::! 

Ntlm. de dobles ( O, O en S 4) J -CH 
enlaces ent.re -27.1977 + 9. 1993n -HOZ 
:..t.. de C. Cn 2: 5J 

10. 7l'i04 

9.048·1 

-F 

-Cl 

-ar 
-1 

Increm&nt.os en halógenos 

Q.6777 

10. 0744 

10. 6423 

10. 3063 

lncr·em~nt.os Em su11·uro?:. 

-SH 

-s- C. no-el el leo) 

-s- Cc:lcl1coJ 

•S 

Hisc:el :m.:-os 

\0.500(1 

O.'d!32.l 

o. 9265 

9.995::.1 

>B- -11.9?.14 

UOTA: n o: lh'..tmero t.olal de increment.os P-n una ~lec:•.Jl.a; 1 cal = 4. l.8~ J 

144 



TABL.A 3. 38 M'º • PAU GltUPOS DE H:io•OCA1t•u•os DE GASES IDEALES 

(En kl localorlaa/grCLmo-mol: Temp on IÓ 

'IEMP. o 298 400 900 600 800 1000 1200 1500 

CHs -e.ae -•.14 -2.00 0.24. a.57 7.40 12.38 17.40 24.96 
CHs -3.e?a a.o.a 4.479 e.Q31 9.429 14. 484 19.579 24. e68 32. 331 
CH 0.18 7.4'! 10.39 13.C?e 16.15 at.ee 27.45 33.02 40. 9fl 
e 1.74 11. 44 15.00 18.45 a.ea ""·"" 34.eo 40.71 49.71 
HzC= 7.26 7.9' B.57 9.97 10.04 11. 09 13.44 15. 22: 17.93 
H, 

19.13 20.e1 ""·"' "3.BB Cl.41 31.05 34.7S 40.32 C=CHz te. 73 
H/ 

~c<.rGna 19. 03 23.19 25. 03 2'>.93 28.86 3". BO 3'1. 79 'º·79 45.02 
H 

H~C .. ~crs ao."" "3.9" ""·"" "7.9" 29.49 33.48 37.5" 41.00 47.79 

~Ce Hz 19.20 22.45 "4.3'! ""·"' ae.ae 3". ae ae. ae 40.30 ..... 3'I 

~e-~ 21.10 
""· "9 

as.ea 31.10 33. 3" ~.74 '2.11 41!!1.40 52.93 

~CcC~ 25.00 3"."" 34.80 37."" 39.Be •4.78 4.Q.!12 C5'. 2) (61.2) 

•C• 33.0a. 3". OQ a1.e1 31.09 30.9" .,, ...... ""·"" Cl.10 as."' 
HCa 27.te 24.8 a..01 "3."" aa.50 21.04 19. 61 18.22 16.17 

-Ce 27.12 
""· "5 ""·"" 24.72 2'.19 23.07 al.Be 20.84 19.19 

~CH 4.00 4.94 5.50 0.13 6.76 9.15 9.56 10.97 13.11 

;e- 5.?e 8.70 9.34 10.23 11.18 13.08 14. 76 1t!l.5Q 1Q.23 

~c..-.. ª 5.ae 5.43 s.eo e.4o 7."8 B.05 Q.18 10.Q9 1a.20 

.-.. cH:r 11.3 13.17 14.17 15. 2f) te. 41 18.75 21.14 "3.56 Gl'.19 

.-.. e~ 12.65 16.30 17.70 19.15 "°·"" "3."9 ""·oe 28.74 32.72 

Cd c1el1co 1.10 -e.35 -7.98 -9.151 -11.58 -14. 50 -17. 85 -20.eo -20.03 
C!I ciclico 6.72 -2.66 -5.58 -e.ce -10. 52 -15.25 -19.59 -24. 02 -30.50 
C• eielieo 18.80 a.oo 4.00 o -4.0 -o.o -12.e -16.4 -25.2 
C9 elelleo 24.4G 14.51 11.33 8.12 5.0<I -0.91 -e.ea -12. eo -21. 3tl 
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TEHP. 

Et.ilo en la 
c:adena 

3 grupos CH 
adyacent.es 

e adyac. y 
grupos. CH 

c•s cuat.er
rios adyac. 

C cuat.erna. 
no adyac. 
pa.ra met.11 
t.erminal 

TABLA 3. 38 CConti.n"UaC"ión:> 

1.5 

1." 

2.5 

5.0 5.8 5.9 6.1 

2.1 

1200 1500 

0.7 
____ _, .•.•.••••• -"'? 

a.1 ----->···········-> 

3.6 

e.3 e.5 7.0 

1.0 ----~··········· 

Foctote11 de cotra<lón pal'O. ...ab9tttuyente• •n nüc\eot1 a.ro1'1\Atlcoa 
SUst.1 t.ución 

1.a o.5 

SUst.1t.uc16n 
1.3 

SUst.1 t.uc16n 
1.2.3 O.Q 

Oorr.tre16n por 
s1JMrt.r1• O 

--0. 7 

1.0 

RT lna ----------~ 



TABLA 3. 3Q t.F; ........ GauPOs Mo HID•OCA••uaos DE GASES IDEALES 

CEn kl\.ocalorlaa/~mo\.; ... mp. •n IÓ 

TEN!'. o 298 600 1000 Compuest.o 

-oH Cpr1mar1o) -40.1 -ae.e -31.1 -24.0 Et.anal 
-oH Cseeunda.) -43.1 -42.1 -37.4 -33.fl Isopropanol 
-oH Ct.ercia. J -46.9 -44.7 -37.1 -31.4 terc-but.il. alcohol 
-oH Cf'enol) -44.0 -39.9 -31.1 -23.2 Fenol 

'c•O 
H" 

-32.7 -27.9 -21.7 -13.6 Acet.aldeh1do 

~e-o -30.e -aa.e -26.Q -aa.e Aeet.ona 

o ,,,,. 
-e 

'OH 
-93.1 -87.1 -79.e -70.9 Aci do ac::lrt.1 co 

o ,,,, 
c,o- Cest.er) -71. fl Acet.at.o de et.ilo 

-o- Cet.er) -23.8 Diet.11 et.er 

o ,,,, 
-e 

)> -93.9 Anhi dr 1 do ac6t.1 ca 

e 
'' o 

<-->Nlla -e.4 Anilina 
-Sii 3.1 Et.11 mercapt.ano 
-s- 10.fl Diet.11 sult'uro 
<-->S<--? 7.8 Tiot'eno 
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TABLA 3.40 CoNTA1auc10NES DE Gii.UPO PAllA AG7 

GRUPO 300 - 600 K 600 - 1500 I< ------·-·--
A l;i X 10z A 8 X 102 

GRUPOS ALCAHOS 

CH• -18.940 a.aa5 -21. 250 2.596 
-CH9 -10.943 a.a15 -1a. 310 a.436 

-CHz- -5.193 2.430 -5.630 a.544 

1 
-CH -0.705 a.910 -0.705 a.910 

1 

1 
-c- 1.958 3.735 4.385 3.350 

1 
GRUPOS ALQUEHOS 

HzC=CHz 11.SSa 1. 545 9.450 1.088 

. H.C=C,)I 

' 
13.737 1.655 1a. 465 1.76a 

HzC=C< 16. 467 1.915 16. GSS 1.966 

H'C=C,)I 
/ ' 1·1.633 1.955 16.180 a.116 

H, . / 
_,C=C'H 17. 187 1.915 113. 815 a.cea 

"'c=c,... 
/ ' ao.a1? 2.295 19. 584 a.354 

>C=C< 25.135 2.573 25.135 a.573 

HzC=C=CH2 45.a50 1.027 1\3.631\ 1. 311 
,-H 

HzC=C=c, 49.377 1.035 "10.170 L. 200 

HzC=C=C< 51. 084 1. 4·;,1 51.084 1. ,¡74 

H,C=C=C/H 
/ ' 5a.4eo 1.483 52.4.60 1.483 
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TABLA 3.40 C:Cont ínuac t:ón.> 

RAMIFICACIONES EH ClCLOP/\F?AFINAS 

Ramif'icaciones en anillos de 5 miembros: 

Ramif'icación simple -1.04 o -1.69 o 
Doble rarnif'ieación: 

posición 1.1 -1.es o -1.1go -0.160 
posición 1,2 cis -0.38 o -0.380 o 
posición 1.2 t.rans -2.55 o -0.945 -o. 266 
posición 1.3 cis -1.20 o -0.370 -0.166 
posición 1.3 t.rans -2.35 o -o.aoo -0.26'1. 

Ramif'icaciones en anillos de 6 miembros 
Ramif'icación simple -0.930 o 0.230 -0.192 

Ramif'icación doble: 
posición 1,1 0.835 -0.367 1. 745 -o. 556 
posición 1.2 cis -0.190 o 1.470 -0.276 
posición 1.2 t.rans -2.41 o 0.045 -o. 398 
posición 1,3 cis -2.70 o -1.647 -o. 085 
posición 1.3 t.rans -1.60 o 0.260 -o. 290 
posición 1.4 c1s -1. 11 o -1. 11 o 
posición 1.4 t.rans -a.ea o -0.995 -o. 245 

Ramif'icación en aromAt.icos: 
Ram.1f'icac16n dobl~: 
posición 1,2 1.02 o 1. 02 o 
posición 1,3 -o. 31 o -o. 31 o 
posición 1,4 0.93 o 0.93 o 

Ram1 f'icación t.riple: 
posición 1.2,3 1. 91 o 2.10 o 
posición 1,2,4 1.10 o 1.10 o 
posición 1,3,5 o o o o 

GRUPOS QUE CONTI E1'E>I OXIGENO 

HzO -58.076 ·1.154 -59.138 1. 316 

-QH -41. ~60 1. 280 -·11. 560 1.280 

-o- -15.790 -o.aso 

º .. -18.3"7() o.eco -16.070 o. 400 .,. 
HzCO -2.9. 118 O.~S3 -30. 32:'/ 0.854 

H 
-C=O -29.280 0.770 -'30.150 0.830 

14Q 



-------------------------·· ··---··- ---··------
TABLA 3.40 CContinuaci61"V 

ALQUE:Nt'..'S CONJUGAL'OS 

Hz<:.-. S.43? 0.6?5 4.500 0.832 
H, 
,.c ... ?.407 1.035 6.980 1.088 

;c ..... 9.152 1.505 10. 370 1. 308 

GRUPOS ALQUil<O 

HCa a7.048 -0.765 26.700 -o. ?04 

-es 26.938 -0.525 Z6.555 -o.sso 

GRUPOS AROMATICOS 

HC.t' 3.047 0.615 .Z.505 0.706 
k2 

-c ... 4.675 1.150 5.010 0.988 
KW 

... c ... 5.513 0.568 3.990 0.485 ..,. 
FORMACI Oli DE ANILLOS 

Anillo de 3 miembros 23. 459 -3.045 22.915 -2. 966 

Anillo de 4 miembros 10. 730 -a.aso 10.600 -2.500 

Anillo de S miembros 4.275 -2.350 Z:.665 -2.102 

Anillo de 6 miembros -1.1za -l. 835 -1. 930 -1. 504 

Anillo pent.eno -3.65? -2.395 -3. 915 -a.aso 

AnJ. 11 o hexeno -9.102 -2.045 -8.810 -a. on 

RAMI FI CACI 01{ EN CAOENAS PARAFI NI CAS 

Ca.de-nas con Z o mAs at.. c 1. 31 o l. 31 o 
3 grupos adydc. >CH- a.ta o a.12 o 
~upos >CH, >C< adyac. l. 80 o 1.80 o 
a grupos adyae. >C< a:.58 o G.58 o 
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TABLA 3.40 CCont inuación...J 

>C=O -28.080 0.910- -28-080 0.910 
o 
11 

HC-oH -87.660 a.473 -90.569 a.958 
o 
11 

-C-oH -98.390 a.aeo -98.030 2.930 
o 
11 

-C-0- -92.620 a.e10 -92.620 2.610 

HzC=C=O -14. 515 0.295 -14.515 0.295 

-HC=C=O -1a.960 0.460 -1a. 860 0.460 

>C-=C=O -9.620 0.720 -9.380 0.730 

GRUPOS QUE CONTIENEN NITROGENO 

HCN 31.179 -0.1326 30.874 -0.775 

-csN 30.750 -0.7ao 30.750 -0.720 

-N=C 46.320 -0.890 46.320 -0.890 

NH• -11.606 2.556 -12. 972 2.784 

-NI!& a.sao 2.710 -6. 780 3.980 

>NH 1a.930 3.160 12.930 3.160 

>N- 19.460 3.1320 19.460 a.sao 
-N02 --9.000 3.700 -14.190 4.380 

GRUPOS QUE COJ<TI ENEN AZUFRE 

HzS -ao.ssa 1.026 -a1. 366 1.167 

-SH -10.680 1.070 -10.680 1.070 

-s- -3.320 1.420 -3.320 1.440 

s"' -0.970 0.510 -0.650 0.440 ... 
>SO -30.190 3.390 -30.190 3.390 

>SOz -ea.sao 5.580 -80,690 5.280 

GRUPOS HALOGENADOS 

HF -74.760 -0.145 -64.884 -0.091 

-F -45.100 -o.aoo o o 

HCl -22.100 -o. 215 -22.-160 -0.156 
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TABLA 3 .. 40 CCont. int.taei6n.> 

-Cl -8.250 o -8.25 o 
HBr -12. 553 -o. 234 -13.010 -0.158 

-Br -1.620 -0.260 -1. 620 -0.260 

HI -1.330 -o.zas -1. 718 -0.176 

-I 7.800 o 7.800 o 

FORMAC:CON DE ANILLOS 

o 

'"'·' / ,...c--c, ~2.86 -0.63 12.86 -0.63 

o 
'e,... ·'e""' -5.820 0.250 -3.63 -0.16 
"1 . 1' 
~e-e~ 
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3. 5 COEFJ:CIENTES DE ACTIVIDAD 

Muchas µropiedades 'C'isicoquimicas de las soluciones Cpor 

ejemplo su presión osm6t.ica. su t.emperat.ura d• congelaeiOn, su 

conduct.ividad t.4rrm.ic:a. et.e. J pueden expr9Sadas por leyes 

rolat.ivament.a sencillas que permit.en calcular el valor d• la 

magnit.ud consid9rada en f"uneión de la concant.ración de los 

component.es de la solución. Est.as leyes, normalment.e, son rigurosas 

sólo para soluciones muy di.luidas Csolucion.s ideales). Cuando se 

t.rat.a de solucion.s no ideales, dichas leyes no son sut"icient.es 

para int.erpret.ar los f"enórnenos observados exparirnent.alment.e, 

Vuelvan a ser v•lidas, si• J.ugar da la eoncent.ración 

est.equiom6t.ricas del solut.o. se ut.iliza la concent.ración act.iva o 

act.ividad de los varios solut.os en disoluci6n. L.a act.ividad da una 

especie qui mica en solución. obt.iene m.ult.iplicando su 

concent.ración est.equioMt.rica por un ract.or de corrección llamado 

coef'icient.• de act.1vidad. que en la mayor part.• de los casos es 

inf'erior a uno. El coef'1c1ent.• de act.i vi dad de algón component.e t. 

rt.• se def'ine mediant.e 

en dónde ªL es la act.ividad de i.. la cual puede ser una runción de 

la t.emperat.ura. la presión y la composición. El concept.o de 

act.ividad. est.6 int.imarnent.e relacionado con el pot.•neial quimico µl 

y recordando que: 

""L • µcldJ + RT lnyL 

en la cual se muest.ra que lnyl mide la m.agnJ t.ud de la desviacion 

respect.o al cornport.amJ.ent.o ideal. Los coef'ieient.es de act.ividad son 

adecuados para aquellos sist.emas en los cuales la f'racciOn molar 
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C>\) de c~quier co.pcnent.e. puede variar dese» cero ha.st.a la 

unidad. 

El vaicr de '\ •• del.eral na por 

donde pi. es la pr-ión parcial de la solución. y p~ es la presión 

parcial del. component.e puro; ect.a Qlt.ima expresión. es para una 

sol Uci 6n no 1 deal . 

En los disallas de procesos quilliccis. se incluyan unidades de 

separación de ~el- liquidas. Para t.al- dJ.seftos. se requieren de 

mt.odos c~t.it.at.ivos para evaluar el equilibrio de tas~ ent.re 

t'lW.dos. Un ....,.go. le. Mt.odos de que podria disponerse son 

correlaciones cuyos parAmet.ros result.an. con ~recuencia. dit"iciles 

de evaluar por lo lilli.t.ado dlt los d&t.os con que se cuent.a9 o en 

al9'D'OS casos. los d&t.os se obt.ienen de resul t.ados e>eperieent.ales 

qt9 con f'recuencia son 11m1t.ados y generalaent.e result.a 

ir.ccst.eable. 

Los Mt.odos de cont.r1buc16n de grupos para la evaluación de 

coet'icient. .. de act.iYidad. al igual que et.ras propiedades. se ha 

'YM\ido desarrollando gradualaent.e. La est.iaación de las propiedades 

t..er..U.núd.cas de ~claa liquidas por cont.rlbuciones de grupos. 

t'uoron primoramant.e &ugaridaa por Lagaüur C1Q2!5l cuya. sug•rencia 

recibió poca at.ención hast.a que Der-r et.. al.. CRedl.ich. Derr y 

Pierot.t.i. 1Q5QI; Der-r y Papadopoulos. 1Q!5Q) ut.111zaron 

conlribuciones de grupos para correlacionar calores de .-zclado. 

seguidos por Wilson y Deal C!tO') quienes desarrollaron el lll!t.odo 

ele soluciones de grupos para coeticient.es de act.i Yidad. Derr y O.al 

u.m ext.endieron Ht.os t.rabajos con su -*'t.odo de soluciones 

analit.icas CASDCD y por Rat.cllft. y -.e C1971). En 1975 Abrams y 
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Praucnit.z pl"esent.ar-on cu ecuación un.iv.r&al euaai-q,ut.m.ica C\JNIQUAO 

y basA.ndose en est.e O:lt.imo. Aage Fredenslund. russell y Prausnit.z 

<SO• proponen el m6t.odo de UHlFAC Ccoef'icient.es de act.1 vi dad con 

grupos f'uncionales). 

El pre-t.ender pr-ent.a.r cada uno de los Ñt.odos ant.es 

~cionados ... t.a tuera del alcance de est.e t.raba.jo. pues lan sólo 

el m&t.od.o de UNIFAC const.1 t.uye un t.ema bast.ant.e amplio para un 

t.rabajo en pa.rt.icular. Sin embargo. por eonst.it.uir un gran adelant.o 

ef'll los mil-lodos de cont.ribuciones de grupos para el eAlculo de 

coef'icianlec de act.iV1d&d. s• mencionar• a cont.inuación. de manera 

auy breve. 

Basa.ndos• en el ftll6t.odo de UNIFAC se han desar-r?llado 

algunos Mt.odoa par-a est.1..,.. ot.rAS propiiedades. que t.allb16n se 

mencionan en est.e t.ext.o Cver secciones .t&.2..7 y !5.2.1:> perro que. 

por est.ar basados en el m6t.odo de UNIFAC no se incluye en la 

evaluación d" los m6t.odos. 

3.s.1. Aage Fr-..lund, Russel L • .J~ y .John K. Pr•usnit.z 
.._, 

Abrams y Prausnit.z C197'!5) deiaost.raron que la ecuac16h de 

UNIQUAC const.it.uye una buena represent.ación para el equilibrio 

liquido-vapor y liquido-liquido para JDeZcla.s: binarias y 

mul t.icoJllPOflent.es no elect.roli t.icas. La ecuación de UNIQUAC 

cont.iene una part.e combinat.or.ia. esencialment.e debido a las 

dit'.,..encias en t.aaaffo y t'or- de las mol~ulas •n la sz.zcla. y una. 

part.e r .. idual que considera a las energias de interacción. 

Seguido por- el t.aaafto de gr-upas f"uncionales • int.er-acciones de 

superC1c1e de ár-eas las cuales se int.roducen 1ndepend1ent.emernt.e a 

part.ir de component.es puros. y dat.os de est.ruct.uras moleculares. En 
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Prausnit..z present..aron su ecuación universal cuasi-qu1mica CUNIQUAO 

y bas6.ndose en est.• O:lt.irno. Aag• Fred•nslund. russell y Prausnit.z 

taa> proponen el ln6t.odo de UNIFAC Cco9f'1c1ent.es de act.i vi dad con 

grupos f'uncionales). 

El pret.ender pr•s•nt.ar ceda uno de los 1116t.odos ant.es 

mencionados. est.a f'uera del alcance de est.e t.rabajo. pues t..an sólo 

el rn6t.odo de UNIFAC const.it.uye un t.ema bast.ant.e amplio para un 

t.rabajo en part.icular. Sin embargo. por const.it.uir un gran adelant.o 

en los m6t.odos de cont.ribuciones de grupos para el e.U.culo de 

coef'icient.es de act.ividad. se mencionar• a cont.inuación. de manera 

muy breve. 

Basandose en el m6t.odo de UNIFAC se han desarrollado 

algunos m6t.odos para est.imar ot.ras propiedades. que t.amb16n se 

a.racionan en est.• t.ext..o Cver secciones 6.1.7 y 5.2.1) pero que. 

por est.ar basados •n el •t.odo de UNIFAC no se incluye en la 

evaluación de los lft6t.odos. 

3. 5. 1. Aage Fredenslund,, lhasel L. .Janes y .John M. PrausnJ. t.z 
,...,,., 

Abrams y Prausnit.z ClQ?'!D demost.raron que la ecuación de 

UNIQUAC const.it.uye una buena represent.ación para •l equilibrio 

liquido-vapor y liquido-liquido para mezclas binarias y 

mult.icomponent.es no elect.rolit.icas. La ecuación de UNIQUAC 

cont.ien• una part.e combinat.oria. •sencialmant.e debido a las 

diterencias en t.amafto y f'orma de las mol4'culas en la mezcla. y una 

part.e residual que considera a las energias d~ int.erac:e16n. 

Seguido por el t.aman'o de grupos :funcionales e int.erac:ciones de 

auper:ficie de •reas las cuales se int.roduc:en independient.ement.e a 

part.ir de component.es puros. y dat.os de esLruct.uras moleculares. En 

1!5e 



mezclas mult.icomponent.es, la ecuación de UNIQUAC para el 

coef"ici ent.e de act.1 vi dad del cornponent.e molecular i. es 

donde 

ln rL = ln y~ + ln y~ 
combinat.orial residual 

z 
ll • 2 Crl - qL) - CrL - 1)¡ z - 10 

QLXL 

.!i\ • EJqjxJ 

TJL • exp - [ 

rLXL 

•L • :EJr JxJ 

Ujl-ULL 

RT 

<3.5.1) 

C3.!'l.2> 

C3. 6. 3) 

l'¡, es la tracción ft!Ol del component.e L. la sumat.oria de las 

ecuaciones (3.!5.2:> y e 3.!5.3) son para t.odos los component.es. 

incluyendo el component.e i.f 81. es la t'raceión de •rea. y •1. es la 

f"racción segment.o. el cual es igual a la tracción volumen. Los 

para.nwt.ros para los componant.es puros r L y qi. son medidos de 

volOmenas de van der Waals y superricies de Area. respect.ivament.e. 

Los dos parArnet.ros: binarios TlJ y TJL da la ecuación C3. 5. 3) 

pueden ser evaluados a part.ir de dat.os experirnent.ales da 

equilibrio de rase. Como lo demostraron Abrams y Prausnit.z. no se 

requiere de par•met.ros t.ernarios Co ma.yores) para sist.emas que 

cont.ianen t.res o mis component.es. 

El m6t.odo de UNIFAC. la part.e combinat.oria de los 

coef"icient.es de act.ividad de UNIQUAC se utilizan dierct.ament.e. 

167 



Soolaroent.e las propiedades.del component.e puro se int.roducen dent.ro 

de la 9C:Uaci6n C3. 5. a:>. Los parAmet.ros r t. y ql se calcula corno la 

suma de los vol(Jmenes de grupo y pará.rnet.ros de A.rea. 

y C3.6. 4) 

donde v~ll es el n<Jmero de grupos t.ipo k en la molltc:ula L. los 

parAmet.ros de grupo Rk y ~ se obt.ienen a part.ir de volúmenes de 

grupo d• van dar Waa.l.s y volúmenes de superficie de A.rea: 

y (3.5.5) 

Los f'act.ores: de normalización 19. 7 y a. !S>Ctoº son los dados por 

Abrams y Prausnit.z C1Q75). 

L.a part.• residual de los co.fieient.es: de act.ividad. ecuación 

ca.e.a:>. es r....pla2ada por el coneept.o de solución de grupos. Por 

lo que en lugar de la eeua.c16n C3. !l. 3:l se t.iene: 

TOllOS LO• GRUPO~ 

donde r k es el coef'icient.e de act.i vi.dad del grupo k. y r~", es el 

coef'ieient.e de act.ividad residual del grupo k en una solución de 

ref'erencia la cual cont.iene solarnent.e moléculas del t.ipo L. En la 

ecuación C3. e.e:l •1 t.6riaino ln r~l.l es necesario para conseguir la 

normalización. del coef'icient.e de act.ividad Y¡_ se conviert.a en la 

unidad cuando x .. 1. El coef'icient.e de act.ividad para el grupo k en 

la molkula L. depende de la inoltk:.ula l en la cual k est.• sit.uada. 

El eoef'icient.e de act.ividad de grupo rk se fundament.a en una 

ecuaei6n parecida a la expresión C3.5.3): 

C3.9.7~ 



La ecuación C3. 15. 7) t.al9bi•n se ut.iliza para l.n rk. e.., es l.a 

f'racción de 6rea del. grupo m. y las sumas son para t.odos los 

dif'erent.es grupos. e.., se calcula de manera similar a 8L: 

9
m • E Q X 

n n n 
C3.9.8) 

donde x ... es la f'racción mol del grupo m en la mezcla. En la 

ecuación C3. !5. 7) el par6met.ro "'"'"' est.a dado por 

C3.!!.Q) 

La ecuación C3.5,Q) cont.i.tle el par6met.ro de int.eracción ªnm• 

que es la Jlledida de la dif'erencia en la energla de int.eracción 

ent.re un grupo n y un grupo m. y ent.re dos grupos m. Not.es:• que 

ªnm ,. ªmn Y que los parAmet.ros de int.eracc16n ent.re grupos se asun. 

coao lndepend.ient.es de la t...-¡::ierat.ura. 

La cont.rlbución combinat.orial para el coof'icient.e de act.ivicl&d 

[ecuación C3.5.2)l depende solament.e del t.amano y t'ormas de las 

mol6culas present.es. Para moléculas da cadena larga, qL/rl ~ 1 y. 

en ese limit.e. la ecuación C3. !S. 2:) se reduce a la ecuación de 

Flory-Huggins utilizada •n el rnét.odo de ASOG. 

La cont.ribuci6n residual para el c09f'icient.e de act.ividad, 

ecuaciones C3.!5.e 7'J dependen d• las áreas de grupo 

int..,-acclones de grupo. Cuando t.odas las áreas de grupo son iguales 

a las ecuaciones C3. 9. e - 7) son iguales a las ut.ilizadas en el 

•t.oc:10 de ASOG. 

O.Sde est.os punt.os de vist.a. UNIFAC of'rece t.res vent.ajas: 

1.- Flexibilidad. porque UNIFAC t.iena bases bien f'undadas por la 

est.abilización de los t.ama.ftos de grupos y f'ormas. 
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2. - Simplicidad. porque los parámet.ros de UNIFAC son casi 

i ndependi•nt.es de la t.emperat.ura. 

3. - Un gran rango de aplicabilidad. porque los: parAmet.ros de 

UNIFAC est.•n disponibles para un ntlmero considerable de 

grUpOs f'uncionales: dif'erent.es. 

El 1Dl6t.odo de UNIFAC puede ser aplicado a mezclas: binarias y 

mult.icomponent.es no elect.rolit.icas. exhibiendo desviaciones 

posit.ivas: o negat.ivas de la ley de Raoult.. Con el Mt.od.o se 

calcularon los p.ar•rnet.ros de int.eracción para 83 grupos dif'erent.es 

en la región de t.emperat.uras d• 275 a 400 K. Finalment.e, el m6t.odo 

d• UNIFAC pr.sent.ado no aplica para 11119zclas que cont.ienen 

polirt11Sros. Andersen y Rasmuss•n e•>• y Rosmery Goydan y Reid R. C. 

cu>. han present.ado t.rabajos basados en el met.odo de tJNIFAC 

para prt9decir coef'icient.•s de act.ividad de soluciones poliJnll6iricas. 
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CAPITULO 4 

PROPIEDADES DE TRANSPORTE 

.&.1 Vl:SCOSlDAD 

.&. a CONDUCTIVJ:DAD TERJIICA 



4. PROPIEDADES DE TRANSPORTE 

En el pres:ent.e cap1t.ulo se t.rat.an la viscosidad y la 

conduct.ividad t.érmica. ambas son propiedades: de t.ransport.e y est.an 

regidas por lo que se le conoce como coeficient.es fenomenológicos 

puest.o que son propiedades fundataent.ales p&ra que se lleve a cabo 

1a t.ransf'erencia de moment.um y de energia respect.ivarnent.e. 

El Clujo de c.a.lor y el flux de momeont.um 1 mpl i can una 

t.ra.nsf'erencia que se ef'ect.Oa en la dirección en que disminuye el 

gradient.e corr&spondient.e. 

La eonduet.ividad t.érmica y la viscosidad dependen de la 

t.emperat.ura. presión. composición quim.ica y eat.ados fisicos. 

La a.n.alogia ent.re ambas propiedades. est.ablece que el f'lujo 

del component.e t: por unidad de Area de sección transversal 

perpendicular a la dirección del mismo es proporcional a su 

gradient.e de velocidad o t.emperat.ura. 

El mét.odo de cont.ribuci6n de grupos oCrece algunas f'orrna.s de 

evaluar est.as propiedades de Lranspor~e. sin embargo, se encuenLra 

poco desarrollado~ ya que exis~en pocas opciones de evaluación de 

la viscosidad y la conduct..ividad t.6rrnica y no existen hast.a la 

Cecha métodos de c::ont.ribuci6n de grupos para evaluar la 

diCusividad en la t.ransf'erencia de masa. 
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4.1 VISCOSIDAD. 

4.1.1.' DEf'INICIOI! ~ VI9'.:0SlDA!). 

La vi.scosidad de un liquido es una medida de su resist.enci.a 

al tl.ujo. detddo a l.as r~zas int.ernas de presión. Est.a 

resist.encia int.erna di. c090 result.ado una t.ransrerencia de energia 

de t.raslación de una capa de liquido a l.a siguJ.ent.e. cuando •l 

f'luido se pone en -=svimlent.o por una tuerza que se aplica. El 

resuJ.t.ado net.o es una t.ransf'erencia de ..,,..,,t.1a1 ent.re las 

capas sucesivas del liquido. 

Los f'act.ores -.oleculares que af"ect.an a la viscosidad de l.D'I 

1.lquido son el t.aaa.fto molecular. la f'oraa y las int.eraectorws de 

t.1Po m:tl.ecular. La viscosidad depende f"uert.ement.e de la 

t..-pet"" at.ura. 

En los sigutent.es pt.rr&f'os se describen varios m6t.odos para 

la est.imación de la Viscosidad . 

.&.. t.. 2 ... t.odo de Orrllt y Erbar <t.07'4'· 

Orrik y Erbar plant.ean un mt.odo para l.a det.•rminación de la 

Viscosidad. Este -*t.odo es aplicable a l1quidos cuyo 'punto de 

•bullición nor-1. es aa.yor qt» 20 c. se ut.iliza tma densidad de 

liquido. PL. a -t.a t...,,.,.at.ura, y para 11.quidos cuyo punt.o de 

congelación es ~ de 20 c. se usa pL, al punt.o de t"usión. No 

aplica para c011puest.os que cont.ienen a.zut'r• o hJ. t.rógeno. 

Est.e 1116t.odo -.plea una t.6cnica de eont.ribución de grupos para 

est.iaar las eCXlst.ant.es A y e en la ecuación siguient.e: 



donde: nL: Viscosidad del liqui.do. Ccp1 

pL: densidad del liquido Cig/cm.•1 a ao e 
M: peso 11110l~ul.11.r 

T: t.eaperat.ura [ K1 

C.4.1.1:> 

Las cont.rib\Jciones de grupo para obt.ener- las const.ant.es A y 8 
se dah en la Tabla 4..1. Con est.e m6-t.odo los auLOl'es rePort.an tma. 

desViación. promedio de 1~. 

,.1. 3. Jlét.odo de Thowas. U.04.dit. 

'Iba.as sugiere que las Viscosidades de l.1quidos a 

t.emperat.uras debajo del punt.o de ebullición normal. puede ser 

calculado por la s1iguJ.ent.e e>Cpresión: 

C4.1.2) 

dot'Jde: nL: Viscosidad del liquido Ccp] 

pL: densidad Cg/cmv.J 

6: et.e de viscosidad. calculada en la Tabla C4.2.l. 

Tr: t.ewiper-at.ura r~ucida CT/l'c) 

Los errores son muy Val'"iables pero generalment.e indican que 

los cc:apu.st.os: aro~t.icos Cexcept.o benceno>. coapueat.os 
monohalogenados. no sat.urados y pu-atinas de al t.o peso nolecular 

pueden ser t.rat.ados usual-nt.e con errores menores del 15'>C;. Est.e 

m6t.odo no aplica para alcoholes. •cidos. nart.enos. het.erociclicos. 
a.llir.a.s, aldehtdos o compuest.os mult.ihalogenados. 
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TABLA '· 1 CO!ft1lHUCJON&ll ........ y B ltM 

LA EcUACIOl<f 4. t.. t.. 

Grupo • A 8 
Alornos de carbono -ce.95+0.21n) 27S+99n 

1 
R-C-R -0.15 35 

1 
R 

R 
1 

R-C-R -1.20 400 
1 
R 

Doble enlae• 0.24 -90 

Antllo de S 

rnielllbros 0.10 32 

Anillo ele e 

miembros -0.45 2!!IO 

Anillo aro~tico o 20 

Subs~t~ución orlo -0.12 100 

Subs~ttuc16n rne~a o.os -34 

S\Jbs~i~ueión para -0.01 -5 

Cloruro --0.01 2i?O 

Sf"aanJro -1.29 3'e 

Ioduro -1.?5 400 

-()ff -3.00 1eoo 
-coo- -1.00 420 

-0- --0.38 140 

-C•O -o.so 350 

-COOH -o.oo 770 

•n=nu.mero. r.o \.nel1.11 do •" lo• gNpo-a 

t.rado•. 



4 .. 1. 4. Mt.odo de Morrls P. S. CUJd4l 

Norris plant.ea un m6t.odo de cont.ribución de grupos para la 

est.imación de viscosidades liquidas presant.adas por la ecuación 

siguient.e: 

log -~;- • J(-;; -1) ,,.1. 3) 

donde: n•: const.ant.e para cada clase de compuesto. Tabla •.3 

J: tunción de la est.ruct.ura. Ecuación 4.4 

J ::11 C0.0577+I:cb,n .. )lu2 C4.1.4) 

donde bi.: contribución. de grupo obtenida en la 

Tabla'·'· 
ni.: nt:llD9f'o de veces que aparece el grupo l 

en la molttcula. 

TABLA .e.. 2 CoMTaDUCIONltS EsTaucru

aALE.a ...... CALCULA.a LA Ra.ACZON DE 

tJ EN LA EcUACJ:ON ... &. a. 

TABLA '· 3 VISCOSIDAD PaEUoo

CalTICA n+ C•n c•nllpolaeal. 

Hidrocarbonos 0.0875 

e -0.'5! fDoble enlace 0.478 Hidrocarb. Halogen. 0.148 

H 0.2'9 1CdH, 0.385 Derivados Benceno 0.0895 

o o.os. Is 0.043 Deriv Bencen Halog 0.123 

ci 0.340 leo 0.10!l't Alcoholes o. 0819 

Br 0.32e ICN 0.381. Acidos org•nicos 0.117 

0.335 
1 

Et.eres. cet.ona. 

'tCe\.onas y est.eres Aldeh1dos, acet.at.os 0.09e 
Fenoles 0.012e 

~it.rilos Miscelanios 0.10 

Con el m6t.odo de Morris se report.a un error promedio de- 12'-C. 

Este rn6t.odo no aplica para bajas t.emperaturas y para 



compueat.os e:on auy pocos nd•Mbt-as. S. l"'•ali2a!"'OT1 pocos •nsayos 

con est.ruct..uras ramif"icadas •. 

T .ABLA .... ... CoNTtdUC:ZON.. f:sntUC'l'UaAt.ar ..... ,J 

J=Eo.O'!rn + D:1>LnL)1v• 
L 

Grupo 1>, 1 Grupo 

-Clh--,-Cllz--.-CH------0-.-0-a-as=¡otz c:omo miembre de anillo sat.. 

Ha.1.0Q subst.. CH9 0.9 ¡CH•.CKa.CH adyae. a anillos 
Halog-subst.. CHa O. 0893 NOa a.dyac. • al'l1.llos: 

Halog-subst.. CH O. C1t!JJt!f7 IHKt adyac. a anillo 
Halog-subst... e O.O F.CL adyac.. a anill.as 
er' 0.2058 OH pa ... a a.lcohole!i 

Cl 0.1470 COOH pa.ra acidos 

F 0.1344 C=O para cet.onas 

Doble enlace 

CaH• ani 11 o Bene 

H ext.r as en ani -

l.los. 

0.1908 o-e-o para acet.atos 

-<>. 0742 OH par• f"enoles 

0.3!!f58,-0- para •~eres 

O.l.44.ell 

4.t.s Yah V•1zen. Crdozo y Lagen Kamp tsO"lt>. 

b' 

0.1707 

0.0520 

o.4170 

o. 7"45 

o.o 
a.ooe 
0,88915 

o. 3217 

o. 43t!J9 

3.4420 
0.1000 

Est.os aut.ores dan un r.tt.ud1o det..allado d•l ef'ect.a de la 

est. ... uct.ura en vi.scosidades liquidas y proponen una modit"ic:aeión 

report.&ndo lo siguiente: 

1 1 
lo~m .. ~ B <-;¡:- - -:¡:

0
) C4.1.ID 



en donde: 71L: viscosidad del liquido Cc:pl 

T: Temperat.ura [ ICl 

8 y To: parA.Jnet.ros est.ruct.urales de¡:.ndient.es de la ........_\ 

longit.ud de la cadena aquivalent.e. N* 
N* • N + rAN C.&.1.e) 

t t 

N: n11mero de .l.\.OS)S de carbono en la mol6cula . 

.M-1: cont.ribución de est.ruct.ura. reportadas en la 

Tabla '·!5 

El valor de N• .. ent.onc .. ut.ilizado para det.eraina.r a y To: 

• •a •• ja8· 8tl : 37 • 4311N - 1. 3173N - o. 0207eN 

To • 18.1 tMN + 238. !5Q 

donde: 

B • Ba. + Jj1Bi. 
t 

/2°· '7Q + ee. 88!9N• - 1. 3173Nea - O. 00377N•• 

8G • 1530. !IQ + 13. 740N* 

N"20 

N>20 

N"20 

N>20 

C4. i. 7) 

(4.1. 8) 

(4.1.Q) 

(4.1.10) 

J:ABi.: puede det.erminarse de las cont.ribuciones resumidas en la 

Tabla CC.. 5). 

Aón cuando un grupo f"uncional pueda aparecer Ms de una VttZ 

en un cornpuest.o. la cont.ribuc16n AS\. es aplicable una sola vez. 

Van Velsen et. al. • ensayaron est.e Mt.odo en 314 liquides 

d1f"erent.es con cerca de .&!900 punt.os y una cuidadosa evaluación 

est.ad1st.1ca. Est.e m6t.odo no aplica para los primeros miembros de 

ser!- homogeneas .. 



Mot.as Se debe ~ cuidado en la s•leccli6n apropiada para 

las ccxd.ri.bueicn9S de .6Nt y Aa. 

T..._. .. S.. CoMT•1•uc10MSS PAllA LA YllSCOfSIDAD m1 L1ou1DOS roa a.. 
lll:TODO D'C YAM ~. CaaoomG T ............. 

Est.ruct.uras c:t. 
grupos f'unclonales 

n-alcanos 

1.soalcanos 

Hldroc. sat.. con 2 

grupos met.1 lo en 

posicion 1so 

n-alquencm 

n-alcad19nOS 

lsoal~ 

Isoalcadi~ 

Hidroc. con un 

dabl• enlace con 

a: grupas ..tollo 

.,_ posición i.SO 

Hldroc. con dos 

dobles enl. y dos 

.et.llos .en posl-

cii6n i.SO 

Ciclopent.anos 

Cl cloher>canos 

o 
1. 38lil-O. ~ 

2.31Q-0.23BN 

-0.1!5?:-0. 0&2N 

-o. 3CM-O. 06&N 

1.a3'7-0.amt 

-
o 

1!1.!!l 

1!5.91 

-4.4. CM+!I • .UN• 

-4.4. CM+!! • .UN• . 
-3115. 0149 • .UN 

1. C&l-0. 322N -38. 01 +!! • .UN• 

2. l!S2l!t-O. 51.SN -3115. 01+9. 4.1N• 

Na<.as 

Para cualquier grupo 

adlcicnal ata en posi

ción isa ~t.ar 

6114. pc:r 1. 3BD~. 23BN 

Para cualquier grupo 

mct.ra Qb en posi-

ción iso. a~ar 
.6ff;, pc:r 1. 380-0. 2:!81 

o.aoe+0.oecatf -.as.m+2.221N• N :! 1e. no r~-
do para N • s.e 

3.'171~.172N -338.IS'7+23.135N• Para N ~ 1e 

1.48 -272.81!!1+25.0.UN• N < 17; no r-=Cl9eftda-

do para N • e.7 

!!.!n.7~.3l1N -272.~.<Mi.N• Ni:?!: 17 

o.eo -272.89+2!5.041.N• N < 1e; no rec~-
do para N-e. 7a..,e,.r. 

3.05!5-0.1m.N -14.Q.04+13.81!9QN• N 2: ie•·•·'· 

..... 



Est.ruet.ura d•l 
grupo t'uncional 

TABLA .&..5 CContLnuacíOn.>. 

-5. 3'0+0. B15N 

Not.as 

Polit'enilos 

Aleohol.s: 
primario 
secundario 
t...-ciario 

10. e-06-0. 27l5N 
11. 200-0. OOSH 
11. 200-0. eo5N 

-58Q. 44+70. 519N• b 
497.58 
Q28.93 

Dial .. CcorrecciOnJ V9r not.a '!'/S7.?7 

Fenoles Ccorr.cciOn) il5.17 - N 213.ee 
21a.ee -00 en una cad4tna -O. ie 

lat..,-al a un anillo 
arom.it.ico Ccorrec.). 

Acidos 

Iso .t.cidos 

e. Q?S+O. 3e5N -249.12+22. 449N• 

10. 71 -2'Q.12+aa. 440N• 

ver not.a -240.12+aa. ,,QN• 

Ac:i dos con nt'.!cl eos: 
arora.At.icos Ccorrec.) 4. 81 -188. 40+9. !eSN• 

Para AN, usar cont.ri
bucton alcohol y afta
dir N-2. 5 

a.. c. d 

Para N<11. no reco
-rnendado para N•1 , 2 
para N ~ 11. 

C&lcular A9 como en 
cadenas .t.ci das y AN 
t.ambi*rt. pero redu
cir AN O. 24 por ca
da met.ilo en pos. iso 

Est.9f'es 4. 337-0. 230N -149.13+19. "95N• Si el grupo hidroc:. 
t.iene config. iso ver 
not.a •· 

Eat.•res con nOcleo -1.174+0.3'7eN -t•0.04.+13.Be9N• A!'ladir el valor de MI 
arosA.t.ico Ccorrec.) y A9 del .st.er. 

Cet.onas 3. 2e5-0.122N -117. 21+18. 781N• Si el hidroc:. t.iene 
conf'ig. iso ver not.a • 

C.t.onas con nOcleo 2. 70 -?e(). e5+50. 478N• Aftadir el valor da MI 
aroú.t.ico Ccorrec.). y l18 de la c•t.ona. 

Et.eres con núcloo O. 299+0. 209N ~- 39+2. 84BN• Si el hidr-oc. t.iene 
arora.At.ico Ccorrec.). cont'ig. tso Vt!'r nota• 

Et.eres aroll\6.ticos. 11. 5 - N -140. 04+13. BC9N• cEl valor de AN no es 

1eo 

una corracciOn para un 
valor de eter regular, 
pero el valor de AB si 



TABLA .t...S ('C011ttnua.ctón.>. 

Est.ruct.ura del 
grupo t"uneiOhal 

Aatnas: 
Prima.ria 

Alfl 

3. eB1+o.325N 

Aaina pri• en una -o.1eo 
ca.d.-na l at.er al de 
un COftlP. ar09At.1co. 
S.C.und&ria 1. 390+0. 4811' 

T9rci&ria 3. a?O 

Alnina pri.aria con 1e. 04.0-N 
Nlú .., el n'Ocleo &rci:ra. 

A!o.iNL s.c. o t.ercia. 
con al ..nos un grupo 
ar'*"t.ico unido a un 
.alftino-ni t.rógena. 

Compuestos Ni t.ro: 
1-nit.ro 
2-nit.ro 

7. 812-0. 23eN 

"·"' 
3-nit.ro "·"" 4-ni t.ro; S-ni t.ro 
Coi.ps. ni t.ro-.arom. "·"" ? . 812-0. 230N 

Co111puest.os 
Flor uro 
Cloruro 
Broauro 
Iodtlf"'O 

halogen.ados: 
1.'3 
3."1 
4.30 
... 711 

Conf"igs • .-Sp9Cial.s. Cc:or-r.cc::ines): 
CCCl'.:111; 1.91-1.¿Shc 

-CCl -ccl. - O. Ql5 
-ccar::hc- O. !50 
-car -esr- 1 . eo 

CF• .n &lcohol.s -3. 93 
En ot.ros COJllPS. -3.Q3 

Alde-hidos 

AS«. Hot.as: 

o 

29. 30+9. 74'N• 

29. 3Q+9. 74'N• 

o 

ccnt'ig ts:o v.r not.a •· 
Las eorrl9C. deb9n ser 
aftadidas a el e6.l culo 
de la a"'1.na•. 
Si el htdr-CIC. • t.tene 
cont'ig. is:o ver not...a • 
S1 el hidr-oc .• t.i•n• 
conf"ig iso ver not.a .; 
El va.l or da Mf no es 
una eorr-=::. para el 
va.lor de una aai na re
-Qul ar. para b8 usar 
valor de am.1.n.a prim. 

-213.1¿+18. 330H: 
-213.14+18. 330N L.a eont.ribuc16n por 

• alquenos es nec9S&r1a 
-338. 01+2!5. OEleN• 
-338. 01+2!!. oeeH. 
-213. tA.+18. 330N Para eorreeciories aro-

-2!5.38 
o 

81. 34-9". 850Ji: 
-67.e3 
3'1.es 

a!!.!SS 

1.4.e. 45-25. UN• 
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TABLA 4.5 CContl'.nu::ICl'.ón.J 

Est.rict.ura del 
grupo f'uncional 

AlcMhi dos con 
noeleo arom. Ccorrec) 

Anhidridos 
Anhidr idos con 

AHL 

2.70 

7. 97-0. !50N 
2.70 

nlleleos arom. Ccorree.) 

Amidas 1a.1a+1. 49N 
Azilidas con a. 70 
NW:l 90 arom. C corree. ) 

ABl 

-780. "5+50. 478N. 

~. e3-ao. 72.N• • 
-7e0. "5~. 478N 

No t. as 

Cipara sust.it.ucicnes an nOcleos; arodt.icos en ld.s da> t.ma posición. se 

reqUier•n corr9Cion-s extras dadas por: 

orto: AN • O. ~1 48 • 
{ 

~1.G& 

..,.ta: AH • 0.11 

para.: AH • -O.°' 

"4.IM 

d • 27.2!! 

IS• -17.57 

sin -OH 

bpara alcoholes. si ti,ay un grupo -t.ilo en la posición iso. au..nt.ar 

611 con O. 24 y Afl con Q4. 23. 

cSi el conipuest.os tiene un aromA.t.ic:o -Qi o -.NHa. o si es un eter 

arodt.1c:o. utilizar la c:ont.ribución AH pero dejar los otros sustituyent.es de 

el anillo tale-s c:omo. CH•. NOz. at.c. Sin --.bargo. patra e! c:ilc:ulo de .t&B. 

tal.es sust.1tuetones debsn t.011&rae en cu.nt.a. 

~ara aJ.c:oholes arom.At.icos y compuestos con un -otf en una cadena 

lat.eral • la c:ont.rJ.buc:ión deol alcohol Cpri .. rto. et.e.) debe ser incluida. 

Por ejemplo: o-clorof'enol. 

68 • llD (alcohol pri.:>+48 Ccloruro)+AB Ccorrec. orto~ 

con N• • 1e.1~ 
~ • C-599.44+70.!Sle x 1e.17:>+e-17.03)+eat3.1!!8)+e-!>71.94) • 175.ee 

Ba. • 74!5. llM B • Ba. + 69 • 1ii1121.!K> 
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2-l'enilet.a.nol 
N • e AN • ~ Ca.lc:ohol prirn.' + bN Cc::orr.c::.) 

.. uo.eoe-co.26'nca,J+e-o.1e' = a.a4 
N• • ti + tiN •9 + B. 24 • 1t5. 2' 

.6S :i AS Ca.lcohol prim.) + 6B <corree:.) 

• (-58Q. 44+C70. '519)(16. 24) l + 213. es =769. 47 

& ""747.43 B = So. + AS "' 1516. 9 

•para &st..er-t:JS. alqu11be-ncenos. hidrocarburos ha.logenados y celonas, 

sila. cadena Hidrocarburo tiene grupo rt1et.ilo en posic10n t:so. disminuir .6.H 

en O. 24 y aumen\.a.r 68 c:on 8. 93 para cada uno de los gr\ll)Os. Para ét.•res 

y alllinas. disminuir .6N con 0.50 e incremiitnt.ar M con B.93 para cada grupo 

t:ao. 

1Paf"a alquilt.ncenos. nit.rot:.ncenos. bencenos halogenados y para 

atinas secundarias o t.ercia.rias. donde almenos un grupo aromát..ico e-st..a. 

unido a. un aftl!no nlt.f"6g1tno. af'f.adir las !tiguient.es corr.c.c:1ones para. cada 

hO:c:leo arotni.t.1.::o: 

Si N < 1e. auu.nt.ar AH con o. 00, si H ~ 10. au?tl(!nl•f" AN 

3. 055 - O. U'1N por cada grupo aroiaAt..lc::o. Para eualqu1er H aumentar A9 

por C-140.04 + 13.8e9H•). 

Sito proponen .cuacion•s de la v1scos:idad colllO f't.mc:iórt d& J..a 

t.emper-at.ura. Para el c.1.lculo de las viscosidades din&m1cas • .st.os 

aut.or-es uLtlizaron las. siguient..es eeua.ciones:: 

!og: n ,.. Bl 1/1' - 1/Tol 

Y n • -th:.!.!._:_Y~-
v - Vo 
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donde: Vret: voltmen d9 ret'erencia al cual 1)-1 cp. 

B: et.e 

To: t.emp.rat.ura a l.a cual 1)-1. cp 

Vo: Vol~ al ~cual 1)-1 cp 

i..a. ecuacim.-. C4..1.11::> y c•.1.1m san Ms etect.J.vaa 

~1edol.as a par6-t.ra. •9fteibl_, ya que est.as dat.os san 

cant.J.dades tlatcaa d1.....:1ona.l.-. 

Los par6-t.ras de la ecuación C4..1.11J san ajustados en la 

reglón de la t.911pM"at.ura o.<& S Tr ::S o. e y los par~rc::s. de la 

ecuación C4.1.1Z> ajust.adas en l.a región de la t....,...at.ura 

0.919 S Tr S O.rrt se gra.t'lcan cant.ra el nómero de At.O-=>S e» carbono 

de los alca.nos. Flga. 4..1 y 4. 2. 

La ecuación tlnal para todo •1 int.ervalo de t&llpM"at.uras 

comprende: 

• 
T 

K 
IOO 

IOO 

-. .. , •• _, __ LA911. .. t.ft•-119-

Dll--~ 

111 

C.&.1.13) 



400 

aoo 

IOO 

100 

y 

........ __ ,,_ Dll LA llCI: •.Ua .. -llO Dm - Dll --ALCAll08 

a 4 • • 

lag 11 • e[...:_ - _:_) 
T T To 

Qv • (-~t~!-=-Y~-)'" &s 
V - Vo 

111 12 14 

109 exp[ -O. 9TcCT/'I"c - O. 915) l 

+ 10• expC-0.BTcCT/Tc - O.se:>J 

11 11 ªº 
llo 

C4.1.14) 

C4.1.1B) 

C4.1. le:> 

Para t.emperat.uras en el rango de O. 3 $ Tr :$ o. 4 ut.ilJ.zar la 

siguient.e ecuación: 

" • " ,_Q._:t_)l) 
T Tr 

~= viscosidad din6mica. 

C4.1.17) 

Con el prop6sit.o del par.6.ID9t.ro ext.ra, 1J• -s ocasionalment.e 

ut.ilizado. 
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Debido a la l i m~ar 1 dad de la ecuaci On se supone que se 

permite la extrapolación dentro de las regiones de temperaturas no 

usadas para determinar valores. por lo tanto. la extrapolación se 

permite t."anto para al tas como para bajas t.emperat.uras. Lo anterior 

es vüido para alcanos. 

L1.7. '· L. O.valler. P. Pet.rlno y Gast.on Bonho- u.oe"n. 

Las viscosidades cihem.i.t.icas de sistemas liquidos se 

requierer¡ en -.ichos cAculos ~ la ingenieria quilllica 

involucran la t.ranst"erencia de masa y t"lujo de f'luidos. 
qu• 

Estos 

aut.ores proponen la determinación de la viscosidad cinead.tica de 

mezclas liquidas a partir de la viscosidad de componentes puros. 

Cuando se menciona el t6rmlno de cálculo de viscosidades. se 

basan en la teoria de Eyring. En est.e estudio se representa la 

des:Yiación de la idealidad por un rn6t.odo d• contribución de grupos 

similar al _.todo de UNIFAC usado para predecir el equilibrio 

terllOdina.mtc:o. Los par,A111et.ros relacionados con la geomet.rla de las 

m>l6culas empleadas en la mezcla y ta.mbiM\ los pari6.met.ros de 

interacción de entre grupos f'uncionales de las mol6culas. han sido 

ajustados a sua valores e>cperimentales. 

Ba.s~dose .en los estudios realizados por Suleiman Diab y 

Naddox c.,...> en donde se propone un •t.odo de contribución de 

grupoe para la predicción de viscosidadea de mezclaa. •• t.i•n• la 

siguient.• ecuaciónt 

ln #J.• LxLµ\..+ (J C4.1.18) 

en donde la viscosidad de exceso (J es def'inida como la suma de una 

con~ribución est.ruc~ural (19 y una con~ribución de grupo ~º. ·Para 
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cada grupo component.e, el t.4trnú.no f1 es una !'unción d• t.res 

parAmet.ros ajust.ados. 

Chevalier <a> present.a la desviación de la idealidad y la 

represent.an a t.rav.r.s de la ecuación de la ener-gia de exceso de 

Gi bbs de mezel a 

(4.1.19) 

con C4.1.<!0l 

donde ~ce -s la cont.ribución combinat.oria y AFat es la 

contribución de energia de int.eracción de la energia de Gibbs de 

mezclado calculada usando el modelo UNIFAC con par.funet.ros de 

interacción nuevos't'. 

Se t.iene qu• para un liquido puro 

V • -~!- exp-é~!.-
L ML . RT 

C<&.1. al.) 

donde: A•G..: ener-gia 1ibre de act.ivación de Gibbs para el Cujó del 
proceso1' 

v : Viscosidad cinema.t.ica. 

Para mezclas liquidas: 

V - _t!M!_ exp-4~~-
M RT 

Para una mezcla ideal 

AGld • Exl.A•Gi. 

Para una mezcla no ideal 
A•G • d•Gld + A•Gfl. 

C4.1.aal 

C4.1. a3l 

C4.1. <!4l 

1' AF. A•G Son las energias de act.ivación de Gibbs para t'lujos 

viscosos de del modelo de Wu <oo> y el modelo de UNIFAC-VISCO, 

respect.i vament.e, ( J mol-• l : 
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Por lo t.ant.o. la energ1a libre de exceso de act.ivación para 

el f"lujo. A•~. se relaciona con la viscosidad por: 

A t," ... ------ C4.1.a5> 
RT 

C4.1. 26) 

al igual~· 

C4.1.27.> 

Se represent.a a A•G&/'fl:'r por el mét.odo de c:ont.ribuci6n de 

grupos de UNIFAC adapt.ado a viscosidades. al cuál se le denomina 

M6t.odo de Cont.ri.bución de Grupos UNIFAC-VISCO. En est.e modelo la 

energ1a l.ibre !Kllar de exceso de act.i.vación para el f"lujo A•GE es 

la suaa de dos cont.r1buciones. una part.e coebinat.or1a debido a las 

di.Cerencias en t.aaafto y f"orma. d• las mol6culas en l.a mezcla y la 

ot.ra part.e recidual debido a la energia de int.eracción ent.re 

grupos est.ruct.urales. 

y 

dende: 

!"unción de una 

residual r~ª. 
parle c01ftbinat.oria 

Para el t.6rmino c:otnbinat.orio. 
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Co&.1. 29) 

y una part.e 

C4.1.30) 



donde z: nOmero de coordinación 1~1 a 10. 

8i. y 4rl: son la t'racción de .6.rea superf"icial mc>lecular y 

f'racc1ón de volumen respect.ivanwnt.e. 

Eli. • 
qlxi. -¡-----

t:qi.xj 

rl ~ 
~. - -¡-----

;Er,xl 

C4.1.31) 

C4.1.32) 

donde: 

ql: .6.r•a superf'1c1al de van der Waals 

r L: volumen de van der Waal s del c01np0nent.e L. 

ql y r, •• evalua.n de las cont.ribuciones de grupo: 

C4.1. 33) 

'y 

C4.1.34) 

donde k: na-ro de grupos le en la JDOl~ula L. 

~ y Rlc: son eonst.ant.es repr•s•nt.ando la super-f'J.ci• de grupo y 

el t.amafto obt.enido de dat.os de est.ruct.ura at.órnica y 

mo19Cul.ar. 

Para el t.•rmino residual: 

-~~~- .. - l •• rx, 1nrL C4.1. 3S:> 

El signo ('-) es ut.ili2ado para just.if'ical" la dit"erencia 

e>d.st.ent.e ent.re el equilibrio t.erft'Odin•mico de exceso de mezclado 

y la energta libre molar de exceso de act.1vaeión. y r7• se asume 

como la suma deo las cont.ribuciones individuales de cada· grupo 

solut.o. k. en la solución diluida en la suma de las cont.ribuciones 

individuales en el miedio del component.e puro. 



9 +· 
ln r7 = O.:C 1 - lnC~S"'ll'~L.) - E --!!!-~!!!-

- n • 1:9 ¡. 
n nm 

C4.1. 31!) 

(4.1. 37) 

La Cunción de Ar-ea superricial de grupo eM est.a dada por: 

(4.1.38) 

(4.1. 3") 

(4.1. 40) 

La principa.1 diferencia ~t.re UNIFAC y UNIFAC-VI.S::O es que el 

primero eval'lla los par._t.ros de 1nt.eracc16n. 

Se est..udiaron 105 llleZclas d• sist.emas hidrocarburo-hidrocar

buro ut.ilizando el .. t.odo de UNIFAC-VISCO y conducen a t.omar las 

110l6culas siguJ.ent.es: 

Hidrocarburos raalficados 

Hidrocarburo. clclic09 

Hidrocarburos arolM.t.icos 

El m6t.odo es aplicable a hidrocarburos. cet.onas. fft.eres y 

alcanoa clor-ado8. pero no aplica para iaómieros. La validez del 

mt.odo t't» probada a 298.1!5 K. 



•· 2 COHDUCTX Y1 DAD TERMX CA. 

4.2.l OEfINICJON ll§. COt!QUCTIYIDAP ~ 

La conduct.ividad t.értttica junt.o con l.a viscosidad y e1 

eoef"i.ctent..e de- di!'usi6n const.it.uyen el grupo de pr-opiedades de 

t.ra.nspor-t.e de los f'luidos. siendo la. primera.~ una medida. de la 

habilidad de una sustancia para. t.ransfef"ir calor por conducci.On 

molecul.a.f'" debido a la int..eraeci6n ent.re las mol6c:ulas por- la 

exts:t.encia de dif"ef"'ent.es t.ipas: de regiones 

t.emperat.uras. 

dif'erent.es 

L..a deí"inlción mat.e?nA.t.ica de la conduct.1v1dad t.érmica viene 

dada por la sigutent.e ecuación dií"erencial: 

ley de Fow-ier 

donde k: conduct.ividad t.érJniea de la sust.a.neia tcal/em s KJ 

q; flujo de calor pot" unad de t.iempo Ceal/sl 

-~I-: gradtent.e de t.•rnpera.t.ura del material C K/eml 
dy 

A: A.rea de f'lujo o de t.ransfereneia tcm2
J 

t..a. eonduet.ividad t.i!rmiea. sufre grandes variac:ioh•c con la 

t.emper-at.ura. la pr-esión. la. composición qu1m.tca y los est..ados 

fisieos. de est.a !'orma, para un simple compull!rSt.o quindco la 

conductividad t.érm.ica aument.a en la. siguiente secuencia: liquido, 

s6lido amar~o y cr-ist.al. 

Los dat.os de conduct.ividad t.érndca son ut.ili~ados 

directament.e para balances de energ1a y en números adimencionales 

para el dt.sef'{o de equipo. por ejemplo, el nó:mer-o de- Nussel t.. 
nOmer-o de Prandt.l y el número de Gr-aet..z. 
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4. 2. 2. DJ.pak R.oy y George Thodos <t9?0>. 

Para est.a propiedad de t.ransport.e. Dipak Roy y George Thodos 

plantean la siguient.e ecuación: 

:>..r • >..r • Cxr:>tr + c>..r:u.n1. C4.2.1) 

En dond• el t.•r11d.no X.. es la conduct.ividad t.•rmica reducida. y 

r es •l t.ttrmino de conduct.ivic:lad t.érmica reducido inverso y est.a 

derinido por la expresión: 

r • 210 ( ::~· J C4.2. 2) 

en donde r est.a dado en C W/Jn JCJ. Te en k. M en g/Jnol y Pe en 

bares. 

X es la conduc:t.i vi dad t.6rnd..ca de gases a baja presión y est.A 

dada en CW/'C111 IOl. 

La conduct.ividad t.6rmica reducida f'u6 empleada por Roy y 

Thodos. quienes sep&r'aron el product.o >..r en los dos t.lrrminos dados 

en la ecuación C4.2.1). El primer t.•rmino es .at.ribuido sola.ment.e a 

la energ1a t.raslacional. la cual es obtenida a part.ir de una curva 

de gas .. "º>; 

r.cluci da• Tr. 

est.a parle varia solamente con la t.emperat.ura 

En •1 segundo tttrmino. las cont.ribuciones desde 

rot..acional. vibracin.al. et.e .• 1nt.ercamb1ada.s: se relacionan con la 

t.emperat.ura reducid.a. y una const.ant.e .spec11"1ca estimada a part.ir 

de cont.ribuciones de grupos. 

C~f?l.r Q 8.7!J7 CexpC0.0484 Tr) - expC-0.2412 Tr)] C4.2.3) 

C~T?i.nl = C/CTr) C4.2.4> 

181 



Las relaciones para /CTr) se muest.ran en la Tabla 4. 6; la 

const.ant.e C es espec1tiea para cada mat.erikl y 6st.a es est.imada por 

eont.ribue16n de grupos. como se muest.ra a continuación. 

TABLA 4.6. /CTr) R&coMENDADOS •o• EL METODO-DE Rov - THODOS 

Hidrocarburos sat.urados't 

Oletinas 

Acet.ilenos 

Nattal~nicos y arom.6.t.icos 

Alcoholes 

Aldehidos. cetonas. et.eres. est.eres 

Aminas y nit.rilos 

Halógenos 

Compuest.os c1cl1cost 

't No se recomienda para met.ano 

-0.152Tr 

-o. 255Tr 

-0.068Tr 

-o. 354Tr 

-0.082Tr 

-0.107Tr 

-O. 3514t.r 

+ 1.1Q1rl - 0.039-rl' 

+ 1. oestl + o.1oorl 

+ 1. 251 tl - o.1e3-rl! 

+ 1.so1rr - o. urrr 
1. oootl 

+ 1. 04srl +o. o37rl 
o.e33TI + 0.3e7rl 

+ 1. :3130rl - o. 223-rl! 

+ 1.50!-T~ - 0.147T~ 

*Por ej .• piridina. t.ioteno óxido de et.ileno. dioxano. piperidina. 

e Est.imacióñ de la const.ant.e C de Roy Thodos. 

Los t.ipos de hidrocarburos se denominan corno se muest.ra: 
H H H 1 

H-C- -e- -e- -c-
H H 1 1 

t.ipo 3 

Hidrocarburos para~inicos 

Grupo base met.ano 
Primer met.ilo sust.it.uido 
Segundo metilo sust.it.uido 
Tercer met.ilo sust.it.uido 
Cuart.o y sucesivos rnet.ilos 
sust.1 tui dos 
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0.73 
2.00 
3.18 
3.68 

4.58 



Por ejemplo. C para n-oct.ano es igual a C0.73 + 2.00 + 3.18 + 

3. ee + 4w<4. 56) l. 

Isoparatinas. Para la determinación de c. se f'orrna la paraCina 

con la cadena mAs larga posible de carbonos principale!: y las 

sucesivas sust.it.uciones de At.omos de hidrógeno por grupos met.ilo. 

Los valores de AC at.ribuibles a t.ravés de cont.ribuciones se 

muest.ran a cont.inuación 

Tipo de sust.it.uci6n "«: 
1 .. 2 .. 1 3.64 
1 .. 2 .. 2 4.71 
1 .. 2 .. 3 5.79 
2 .. 2 .. 2 5.79 
1 .. 3 .. 1 3.39 ... 

1 
1 .. 3 .. 1 4.50 ... 

2 
1 .. 3 .. l 5.61 ... 

3 

El t.ipo de ts.t.omos de carbono a part.ir del cual apunt.a la 

f'lecha debe ser aquel en que se involucre la sust.it.uc16n met.ilo. 

Las !'lechas apuntan hacia los t.ipos de :.lomos adyacent.es. Para 

calcular C para una isopara!'ina. se debe iniciar con la cadena mas 

larga. se debe iniciar con la cadena principal desde el lado 

i:zquiardo y proseguir en dirección de las maneci.llas del r-eloj. 

Para ilust.rarlo, considerese el 2.2.4-t.rimet.ilpent.ano. 

e e 
1 1 e - e - e - e - e 
1 e 
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n-P•nt.ano = O, ?3 + a. 00 + 3.18 + '3. 68 + 4. 98 ;=: 1. ..... 18. Par-a 

suctiLuciones met.1lo 

1 .... a + a = '· 71; a .. e .. 1 = 4. 71, y 1 .. 3 + = 4.. so 
t 

asl e= 14..1!5 + 4.71 +4.71 + 4.S = aa.o7 

HidrocarbtJros oletinicos y acet.i.lénicos. Primer-amet:t.e se 

det.eralin.a C para el correspondiente hidrocarburo sa~urado. corno en 

~l paso ant.erior. post.eriormeht.e ins:•rt.a.r los erUaces no sat.urados 

y entplear las cont.ribuciones siguient..es. 

AC 

Primer doble enlac~ 1 ...,... 1 -1.19 
1 ... a -o.es 
a ... a -O.a9 

Segundo doble •nl ace 2: .-. 1 -0.17 
Algún enJ.ac• acet.116nico -0.83 

Naf't.enos. A part.ir- de tudrocarburos para1'1n1c.os con el ftliamo 

nWDero de Atoraos de carbono que el ~nillo natt..6nico. Se ret.ira~ dos 

hidr6g•hOS lerain.al .. y s• ci•rra •1 anillo AC e -1. O. 

Aroút.icos. El valor de C para. benc•nos es de 13.2:. Para las 

sust.it.ueiones metilo en bencenos el valor deo e es de 

13.2 - C9.28> • CnOmero de sust.it.uciones met.ilo). 

En la -t.1,..ciór\ de e, ea import.ant.• not..ar que las r.-gl.am 

mos~radas son insurtcien~ea y no cubren a muchos t.ipos de 

hidrocarburos y no s• t..J.•nen dat.os experiment.ales que puedan ser 

ut.ili:za.dos p&f'a obtener los AC de hidrocarburos extras. 

Inc1uso, los ndsmos valores de AC vist.os ant.er1orment.e. es.t.an 

basados e-n pocos d.at.os par lo que deben ser considerados como 



aproximaciones. Roy y Thodos est.udiaron una correlación para e:7 

hidrocarburos. t.al correlación no resulta muy precisa pero brinda 

resul t.ados muy sat.isf'act.orios. en est.a correlación. únicament.e se 

requiere del peso molecular: 

C4. 2.6) 

M en g/lnol y e es ad! rnenci onal • 

Alcoholes. Sint.et.i:zar el hidrocarburo correspondient.e con la 

misma estruct.ura de carbono y calcular C se anot.6 

ant.eriorment.e. Reemplazar los •t.omos de hidrógeno apropiados por un 

grupo hidroxil y corregir e como sigue: 

Tipo de sust.1 t.ución -OH 

En metano 
1 .. 1 
a .. 1 
3 .. 1 
4 .. 1 

1 .. a. 1 

AC 

3.79 
4.62 
4.11 
3.!:15 
3.03 
4.1a 

l.a notación es: la misma que la ut.ilizada ant.~riorTIW!l>nt.e; por 

ejemplo. 3 + 1 indica que un grupo -OH est.a reempla:zando a un 

At.omo de hidrógeno en un carbono t.ipo 1 el cual es adyacent.e a un 

carbono t.ipo 3: 

e 
1 c-c-c-c-H .. e - e -

e 

!-e-OH 
Est.as reglas aplican solament.e a alcoholes al1f'6.t.icos. y no 

son suf'icient.ement.e complet.as. 
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Aaün.as. La est.1tnaci6n de C para aminas es similar a la 

descrit.a ant.eriormenLe para alcoholes. Primerarnent.e. sin~et.izar el 

segrnenLo de hidrocarburo correspondient.e Ccon la est.ruct.ura m:t.s 

complej~ ést.a es f"inalrnent.e unida a un nit.rógeno. Para aminas 

primarias. reemplazar el hidrógeno t.ermi.nal apropiado por un gru¡:>e 

-NHz con las siguient.es cont.ribuciones A~: 

Tipo de sust.it.uci6n 

En rnet.ano 
1 .. 1 
1 ... 2 .. 1 
a ... a .. 1 
1 ... 3 .. 1 ... 

1 

2. "° 
3.91 
5.oe 
7.85 
5.50 

Para aminas secundarias. les valores ext.ras para AC son: 

H 
1 

CHa-NHz .. CHa-N-CHa 

-CHz - NHz -CHz - N - CH!I 

~ 

4.31 

4. 40 

Finalment.e. para aminas t.erciarias. se t.ienen t.res t.ipos de 

correcciones. aplicables a aminas secundarias: 

CHa - NH - CH9 .. CCHa)9 i= N 2. 59 
CH1 

1 
-CHz - N - CHz - -CHz - N - CHz - 3.27 

-CHz - N - CHz -CHz - N - CCH9)Z 2.94 
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Al calcular C para una amina como se ap\inL6 ant.eriorrnent.e. para 

cada sust.it.ución met.ilo por un hidrógeno en la cadena. C se 
increment.a en 4.6e. 

Por ejemplo. 

1 1 
-N-CHs .. -N-CHz-CHB M: ª 4.56 

Nlt.r~los. Unicament.e se t.ienen t.res cont.ribuciones para AC. 

Tipo adicional de -CN 

En rnet.ano 

CHs - CHs .. CHa - CHz - CN 

-CH=CHz .. -cH=CH-CN 

5.43 

7.12 

6.2Q 

He16genos. Las cont.ribuciones propuest.as son: 

Primer halógeno sust.it.uido en rnet.ano 

Floruro 

Cloruro 

Bromuro 

Ioduro 

Segunda y sucesivas sust.. en met.ano 

Flor uro 

Cloruro 

Bromuro 

Sust.. en et.ano e hidrocarb. mayores 

Flor uro 

Cloruro 

187 

AC 

0.26 

1.38 

1.58 

2.70 

0.30 

2.05 

2.01 

0.58 

2.93 



Aldehidos y ce~onas. Sint.et.izar el hidrocarburo anAlogo eon el 

mismo número de At.omos de carbono y calcular C como se anot.6 

ant.eriormant.e. Se f'orma asi el aldehido cet.ona deseado 

sust.it.uyendo oxigeno por dos At.omos de hidrógeno: 

-CHz-CHa .. -CHz-CHO 
-CHz-CHz:-cHz- .. -CHz-CO CHz-

1.93 
2.80 

E~eres. Sint.et.izar el alcohol primario con la cadena mAs larga 

de carbonos. Conver~ir est.e alcohol en met.11 ét.er. 

-CHzOH .. -CHz-0-CHe AIC = 2.48 

Se puede ext.ender la cadena met.il, si se desea, a una et.11. 

-CHz-o-cHa .. -CHz-0-CHz-CHe AIC • 4.18 

Roy y Thodos no proponen ext.ensiones más.•llA de grupos et.ilo, 

presum.iblement.e. se pueden sint.et.izar cadenas mAs largas ut.ilizando 

valores de ll.C obt.enidos a part.ir de cont.ribuciones paraf'inicas e 

isoparaf'inicas. 

Acidos y 6s~eres. Sint.et.izar el 6t.er apropiado como se muest.ra 

las en las siguient.es sust.it.uciones: 

-CHz-0-CHs .. -CHz-0-CHz-C=O 0.75 

A 
-CHz-O-CHz- .. -CHz-0-C=O o. 31 

1 
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Ciclicos. Formar el anillo; si es posible. con las siguient.es: 

cont.ribuciones Cno son sust.it.uciones): 

Grupo AC!: 

-CHz- 4.25 
-c:Jla 3.50 
-NH- 4.82 
-N= 3.50 
-0- 3.61 
-s- 7.01 

y se det.ermi na. C como: 

e• ~e - 7.93 

1-as cont.ribuciones de grupos de Roy y 'lhodos Cueron obt.enidos 

para un lim.it.ado numero d• dat.os y son valores promedio. Muchos 

eAJ.culos no pueden realizarse ut.ilizando las reglas ant.eriores para 

compuest.os. El Mt.odo de Roy y Thodos. t.ambién puede 

ut.ilizado en direrent.e manera. si se t.iene un valor de X disponible 

a una t.emperat.ura conocida. la ecuación C4. 2. i) puede ut.ilizarse 

con la Tabla 4.6 para obt.ener un valor de C que puede ser empleado 

para det.erminar ). a ot.ras t.emperat.uras. 

4. 2. 3.. ManeJ Nagrelc:ar y Tho-s E. Daubert. ,,_.,,., 

Est.e m6t.odo s• basa en el principio de adit.ividad de grupos 

de segundo orden Cver cap. 1). para det.erminar la conduct.i vi dad 

térmica de liquidas orgénicos. 

Puest.o que la conduct.ividad t.érmica es muy diCicil de medir. 
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ea necesario la utilización d• un JM.todo empirico. En el esquema 

de segundo orden utilizado no se presenta distinción entre 

isómeros n-but.ano • !so-butano; pero en el caso de compuestos que 

presentan geometrias cis-trans y orto-meta para isómeros, debe 
int.roducirse una corrección por et"ectos: est.6ricos. Sin embargo los 

autores no proponen tales correcciones. 

L.a conductividad tármica de muchos liquidos. excepto el agua 

y los polioles. decrece con la temperatura, por lo que cerca del 

punto normal de ebullición, la reducción es aproximadamente 

lineal CReidell 1951 e >). 

k ~ A[ 1 + -~- C1 - Tr>._..] 
3 

de Reidell: 
k • A + 9 C1 - Tr)Z/9 ''·ª· 7) 

Est.• m6todo evalóa las contribuciones de grupo en las que se 

obt.ienen las constantes A y B de la ecuación C4. 2. 7) y se dan en 

la. Tabla 4. 7. El -'todo aplica en el intervalo de O. 3 < Tr < O. 9 

t.enii6ndose una aceptable aprox1n:i.ación 1 pero no es aplicable para 

._t.eres, tam:poc:o aplica para compuestos cuyas mol~ulas contienen 

un •tomo polivalente simple. 

Hasta aqui. se han mencionado varios mi6todos para determinar 

alguna propiedad en especifico, ya sea t"isica. termodin6.mica y, 

0 1 de transporte, sin embargo, s• puede presentar la nec .. idad de 

calcular algunos par•metros para posteriormente est.imar alguna 

propiedad. El !Mtodo de cont.ribución de grupos, ~ambién da algunas 

opciones para estimar dichos parAmetros. 6stos métodos son 

descritos en el Capit.ulo siguient.e. 
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Tabla 4. 7 CONTR'IHUCIOMS:S bE GRUPO PARA LA CONDUCTIVIDAD TEIUUCA bE 

L!QU1:DOS POR EL METODO DE M. NAOVEli:AR '\' T. E. DAUBERTo 

Grupo: 

Para~inas normales 
C-CC)CHJa 
C-CC)zCH)z 

Paraf'inas rarni f"icadas 
c-CCJ.CH) 
C-CC)• 

Olef'inas 
Cd.-CH:>z 
Cd.-CC)CH) 
Cd-CC)z 
c-CCdJCH)a 
c-COCCcOCH)z 

Correcionas clclicas 
Cicloalcanos 
Cicloalquenos 

Arom.i.t.ic::os 
Cb-H 
Cb-C 
Cb-Cb 
C-CCbJCH)a 
c-CCJCCbJCHJz 
C-Cc:>zCCblCHl 
c-CCJaCCb) 
Correci 6n orto 

Grupos que cont.ienen halógenos 
C-CBrJCHJzCCJ 
C-CBrJCHJCCJz 
C-CBr::>zCHJCC) 
Cd-CBrJCHJ 
Cb-CBrJ 
C-CCl::>CHJzCCJ 
C-CCDzCHlCC) 
C-CCl)aCO 
Cd-CClJCH::> 
Cd-CCl)z 
Cb-CCl) 
C-CF:>CCJ:s 
C-CF"laCHlCc:> 
C-CFJaCCJ2 
e-en.ce:> 
Cb-Cn 
C-CIJCHJaCCJ 
C-CIJCHJCOz 

0. 8730 X 10-3 

0. 1Q21 X 10-z 

0. 9418 X 10-z 
0. 3314 X 10-z 

-0. 49e1 X 10-4-
0. 4655 X 10-z 

-0. 5263 X 10:: 
-0;1"86 X 10 
0. 8060 X 10-z 

0. 5eQQ X 10:: 
-0. 2726 X 10 

0. 3906 X 10-z 
0. 2838 X 10-z 
0.1138 X 10-& 
0. 3874 X 10-z 

-0. 3677 X 10-z 

-0, 6957 X 10:: 
0.1447 X 10 
-0.1918 X 10-t. 

O. 21156 X 10:: 
0.1QQ6 X 10 
0, 1802 X 10-& 
0, 9114 X 10-& 

-0.1317 X 10-s. 
0, 1774 X 10-S. 
0. 14Q8 X 10-s. 
0.1358 X 10:: 
0.138Q X 10 
0. 1389 X 10-t. 
0. 4504 X 10-z 

-0. 9971 X 10-z 
0. 352Q X 10:: 
0.9558 X 10 
0. 2097 X 10:: 
0.1209 X 10-s. 
O. 2!579 X 10 
0. 8392 X 10-z 

1'11 

o. 1113 
-0. 4362 X 10-z 

-0.1483 
-o. 21977 

0. 4853 X 10:: 
0. 1069 X 10 
o. 1966 -s. 
0. 6924 X 10 
0.1668 X 10-S. 

o. 2130 
0.1942 

0. 3227 X 10-S.. 
-0. 7712 X 10-z 
-0.1064 
0. 2465 X 10-S.. 

-0.1034 
-o. 2081 
-o. 3710 

0. 2165 X 10-t. 

0. 2589 X 10:: 
-0. 9010 X 10 
0. 3340 X 10-t 
0. 6335 X 10-t. 

-0. 4000 X 10-z 
0, e904 X 10:: 
0. 6042 X 10 
o. 3'518 )( 10-• 
0. 72:<&5 X 10-t. 
0. 72<&5 X 10-& 
0. 3683 X 10•Z 

-0.1032 
0. 7015() X 10-t. 

-0. 1<&35 X 10-S.. 
0, 853!5 X 10-t. 

-0.1762 
-O; 3575 X 10-z 
-0.1064 
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Tabla 4-7 CConL(nuaci61V. 

Grupo: 

Grupos que cont.:iene-n Halógenos 
Cb-CIJ 
c-cCl'.>CF)zCC) 
C-CCl'.>CFlCC) 
Corrección en anillo 
perfluorocialoa1cano 

Grupos que aon~~enen Ni~rógeno 
C-Cl'DCH)aCC) 
c-CM:>CH)(.C)z 
Cb-CN:> 
N-CC:>CHlz 
N-CC:>:zCH) 
N-CC:>a 
N-CCblCHJz 
C-C CN)( H) zC O 
Cd-CCNJCKJ 
Cb-CCN) 
c-CNO.ZlCHJaCO 
C-CNO.ZJCH:>CCJz 
Cb-CNOI) 
c-CNJCH)a 
CO-CNJCHJ 
CO-CNJCC:J 
N-CCOJCH):t 
N-CCOJCC) 
Corrección en anillo 
amino 

Grupos qu• con~ien•n Oxigeno 
C-CH)o(CQ) 
C-CHJzCCO:>CCJ 
C-CHJCCOJCCla 
Cd-CCOJCO 
Cb-CCO) 
C-CHJ.COJ 
C-CHJzCO)(C) 
C-CHJCO)CCJ2 
C-CHJCOJzCCJ 
C-COJCCJs 
C-CHJaCOJCCb) 
Cd-CIUCOJ 
Cb-COJ 
CO-CHJCOJ 
CO-CCJCOJ 
co-CH)CC) 

AA. W/Cl'l\ KJ 

0. 6310 X 10-1. 
0. 9369 X 10-z 
0. se61 X 1.0-z 

0.1942 X 10-1. 
-0. 2999 X 10-l 

O. 2:470 X 10-l 
0.6939 X 10-1. 
0 .. 3082 X 10-z 

-O. 15tSQ X 10-1. 
O. 2470 X 10-1. 
O. 2751 X 10-t. 

-0, 1475 X 10:: 

g_.~:g: ;g-.. 
0. 3544 X 1o"•t. 
0, 4206 X 10 ... t. 

-0. 162.0 X 10-z 
o. eBOQ )C 10-ª 

g.-;:: :i~: 
-0. 3040 X 10-:t 

-0. 2172 X 10-l 

0.Q477 X 10-z 
o. ee1e x 10-z 
O. 5263 X 10-l 

-0. 8033 X 1 o:: 
-0.8647 X 10 
o. 4455 X 10-t. 
0.1773 X 10-l 
0. 2971 X 10:: 
0.4010 X 10 
0. a7:34 X 10-t. 
o.aae7 

-0, 4417 X 10-a 
0. l!iaeB X 10-t 
o. 6317 )(. 10-t. 
o. 7e11 x 10-a 
o. 2206 )C 10"'" l. 

-0.1223 
0.5130 X 10-s 
0. !3895 X 10-1.. 

0.1007 

-0.1191 X 10-a 
-0. 7994 X 10-1 

0. 5950 X 10:: 
0. 3774 X 10 

-0. a919 X 10-t. 
-0.1931 
-O. 5950 X 10-z 

Q. 8430 X 10-1.. 
0.2748 

-0. 3QOO X 10-z 
0. 7620 X '10-:l . 

-0. 62QO X 10-l. 
-0. 3780 X 10-f. 

Q. 7959 X 10-z 
0.1.562: 

-0.1054 X 10-t. 
0.1429 
0.159a X 10-t. 

0.2127 

o.uea 
-0.1484 X 10-a. 
-0.2200 

0. 3689 X 10-t. 
-0.1844 X 10-1. 
0. 4468 X 10-t. 

-0. 5349 X 10-t. 
-0.2054 
-0.1487 
-o. 3SZ1 
-0.4Sa9 
0. 3035 X 10-t. 

-0.2152 X 10-:t. 
0.1070 
0. 2Z07 X 10-l 
0.1112 



Tabla 4.7 CConttnuación.>. 

Grupos: 

Grupos qu• eon~i•n•n Oxlg•no 

CO-COa 

Co-<COCO') 

CCH:Cb>CCP 

CO-CH>CCb) 

CO-CC>CCb) 

0-CH:>CCO> 

0-CH:>CC> 

0-CCO>CO 

0-COz 

0-CCOlz 

0-CCO)CCd) 

0-CIOCCb) 

0-CCJCCb) 

Corrección al anillo d•: 

cicloMxanol 

1 • 4-01 oxano 

Correccióh e:. •l antlo del~ 

Oxido 1.2-propileno 

AA. W/Cm 10 

0,2501 X 10 ... 

-0,8033 X 10 .. z 

-O. B4e7 X 10-z 

0.2303 

0.2469 X 10'"ª 

0. 3e85 X 10-C. 

0. B00e X 10-A 

-0. 10Q¿ X 10-· 

-0.1168 X 10-a 

0.6053 X 10 .. e, 

-0, 4417 X 10 .. 9 

0. 330() X 10-& 

-0.2030 X 10-c. 

-0. 3'Q9 X 10-· 

O.ee32 X 10-z 

1Q3 

.119, W...-Cm IO 

-0. 3871 X 10-a 

0. 3eSQ X 10-1. 

-0. 1044 X 10'"'ª 

-o. a?eB 

Q.1aQ9 X 10-1. 

0, 4716 X 10-a 

0, Q076 X 10-t. 

O. 2Qe7 x. 10-z 

o.eeee x 10-" 

-o.1ase 
0. 3035 X 10-a 

-0.1484 X 10-1. 

-0. •15?' X 10-t. 

0.2591 

0.2444 

0.2871 



CAPITULO 5 

OTRAS APLICACIONES DEL METODO DE 

CONTRIBUCION DE GRUPOS 

5.1 DETERMlNACIOH DEL SEGUNDO COEFICIENTE VIRJ:AL 

!5.2 FllACCIOHES DEL PETROLEO 



5. OTRAS APLICACIONES DEL METOOO DE CONTRIBUCIOH DE GRUPOS 

El m6t.odo de cont.r1buc16n de grupos es utilizado ampliamente 

en la det.erminación de propteda<ies t'1sieas. qui micas, 

lermodini.mic.s y CcolftO: se ha observado) de t.ransport.e. por su 

propia nat.urale:za que le da aplicación para una a.plia variedad d• 

compuestos.. 

Est.e IDét.odo no sólo es aplicable para las proploda.des 

Mencionadas en los cap1t.ulos anteriores .. sino que adem.ls provee de 

dat.os necesarios para la determinación de ést.as, as.1 coa.:> el 

segundo eoet'icient.e virial el cual. es necesal"io para calcular 

relaciones de propiedades Cpresión. VOlWM!cn t.easperat.ura) a part.J.r 

de dat.os de compresibilidad .. t.emperat.uras y presiones reducidas. 

La con.t.ribución de grupc::a: se da en 1'orma analit.ica como una 

función de la temperatura reducida. 

POI" ot.ro lado, el equilibr-io de t"ase liquido-vapor para 

hidrocarburos de t"racciones de petróleo, es tomada en cuenta por 

est.e Mt.odo con ayuda del Mt.odo de l»llIFAC. el cual describe para 

mezclas cotllplejas constituidas por grupos paral'inicos. l\att.~nicos y 

aroút.J.cos. el equ111brJ.o liquido-vapor a t.rav.ts de compuest.os 

~lo. 

Por lo ant.M"J.or. •• denot.a qtN e.l segundo ca.t'icient.e vJ.rJ.al y 

el equilibrio de t'ase liquido-vapor. son t.t&ratnos import.ant.es 

dent.ro de est.e est.udJ.00 por lo QlN' se describen do m.an.ra muy br....,. 

en est.e cap.1 t.ulo. 
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G. 1 COEF'XCIEHrES VXRIALES 

!1.1.1. DEFINICION. 

Los v.iores de los coat1cient.ec viri.-J.es de loa component.es 

pUJ"os pueden obt.ener-s• !'Ac1l~t.e part.iendo de los dat.os sobre 

compresibilidad. como los que se present.an en correlaciones en 

tunción de t.empera~uras y pr-siones reducidas. Puest.o que se 
dispone de represent.aciones g:r.i.f"ic.as de ºzº •n f'unci.ón da Tr y Pr 

pueden calcularse los valores de B. 

En la ecuación de .. t.ado siguient.e: 

PVm • A + BP + CP2 + OP9 + .•. 

Pes la presión del gas en Cat.ml. Vm es el volumein molar. Los 
eoeticient. .. A. B. c. D. et.e. t se conocen. como el prin.ro. segundo. 
et.e., coeticlent.e virial. 

A presiones muy bajas. sólo el pr-imer coericie~t.e es 
signJ.ticat.ivo. pero a presiones mayores, los rest.ant.es son t.ambi6n 

signitica~ivos y deben t.oiaarse en cuen~a. En oeneral. el orden de 
los coef 1cient..-s y el de la ecuación coinciden. Los c~tic1•ntes 

son constantes para una ~empáralura pero son ~unción de la mtsma. 

El primero de ellos, A. es sienrpr-e posit..ivo, el segundo 

cO*ticien~e. es nega~ivo • teinpar-a~ura• bajas. pa.sa por el 
v-1.or d• c•ro y s• hae• po91t.ivo aumen~ando cuando la ~•mpera~ura 
aurnent.a. Cuando fJ .. O, se t.iene la t.emperat.ura d• Boyle en un 

ampl 1 o i nt.er val o. 

A cont..inuación. se d•s:criberi dos mél.odos para el cAlculo del 

segundo eOl!!fr1c1ente virial. 
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s.1.2. Douglas w. McCann y Ronald P.. Danner. es.OS•> 

El present.e mét.odo f'ué desarrollado por Oouglas McCann y 

Ronald P. Oanner el 1984 para el cAlculo del segundo coef'!cient.e 

virial para com:puest.os orgánicos. 

Est.e est.udio se basa en un es;.quema de cont.ribuc16n de grupos 

de .segundo orden que ut.iliza ~nt.eracciones de grupos cercanos Cver 

i.;:ap1~ulo 1~. En est.e esquema de segundo orden. se def'ine un grupo 

con ~t.omos polivalent.es. junt.o con sus ligandos en el que al menos 

u~o debe ser polivalent.e . 

. J...a cont.ribuc16n de grupos est.á. dada en f'orma analit.ica 

una !"unción de la t.emperat.ura reducida en un rango de O. 5 ~ Tr < 5. 

Los aut.ores desarrollan una ecuación para una aproX1mac6n por 

int.erpolación: 

bl el di el 
.dBi. zr al + -- + -- + -- + 

Tr Tr 9 Tr? Tr" 
(5.1.1) 

En la Tabla 5. 1 se present.an los valores de aL. bL. cL. dL y 

cL para los d!Cerent.es compuestos. 

Hay dos t.ipos de cont.ribuciones para eada grupo. la 

cont.ribución primaria que es t.rat.ada como cualquier ot.ro grupo de 

cont.r-ibución Y. la cont.ribuc16n secundar-ia que es mult.iplicada por 

:el f"act.or Cn-1:> 2
• 

(5.1.C!) 

Solament.e los compuest.os: organicos son aplicables para est.e 

método; no aplica para ácidos. El método no euant.if"ica ef"eclos de 



d1rne,..l.zac..Lones f'uert.es encoht.rada"O er. ~~t.os compuestos. 

5.1 .. '3. J. A. Abusl.eme, J. H. Vera .1oep1. 

Se propone un mét.odo semile6rico de cont.ribuc16n de grupos 

para la predicción del segundo coef'icient.e virial para compuest.os 

puros mediant.e una ~unción de dist.ribuc16n radial. Consist.e de una 

part.e no polar dada por la correlación de Tsnopoulus. 1974. con el 

~act.or ac~nt.rico no polar de~inido por Thompson y Brawn. 1969. y 

una part.e polar expresada en t.érm1nos de cont.ribuciones de grupos 

energ6t.1cos. 

Para gases con densidad moderada se t.iene: 

PV B 
1 + (5.1.3) 

RT V 

Donde P es la presión t.otal. T la t.emperat.ura absolut.a. V el 

volul'ftll!!'n 1tiOlar y B es el segundo coeof'icient.e virial ctue es una 

!'unción de la t.emperat.ura y composición. 

Se t.iene que 8 en !'unción de dist.ribuci6n radial. la cual 

vi ene dada por: 

'3Y.11T 

{' r
9
dW:r) 

0 
dr 

C5.1.4) B 

donde uCr.> es el pot.encial int.ermolecular, r es la dist.ancia 

radial. HA 

Elolt.zman. 

el número de Avogadro y K11 es la const.ant.e de 

A bajas densidades, el pot.encial int.ermolecular se relaciona 



con la f'unción de dist.ribución radial. gCr). CHill. (ot>) por: 

gCr) ~ exp C-'UCr)/KaTJ C5.1.!:D 

sust.it.uyendo en la ecuación CS.1.4) se t.iene: 

21tNA Jao [ dgCr) ] 
B = --- r

3 
---3 dr 

C5.1.6) 

o 

Se sabe adeta.is que f"UC.r:> y la f'unción de Oirac 6Cr:> se 

relacionA por medio de la siguJ.ent.e ecuación: 

[ 
d1'uCr) ] 6Cr) = _dr __ _ ·C5.1. "n 

donde 6Cr:> sat.isf'ace 

.. J 6Cr:>dCr:> = 1 
_,. 

La f'igura 5. 1 .uest.ra la f'unción de escalón un! t.ario Ca la 

cual es aproxima.da !a f'unción de d!st.ribución radial Abusleme y 

Vera w) para la f'unción t"uCr). proporcionando asl los lltait.es de 

1nt.egración de la ecuación C5. L 4:>. 

Oe!'iniendo el t.atnaft'o del parAinet.ro ªQ• una i'unción de la 

t..eeperat.ura. comer: 

O'= !!: {' •• - t:•• CS.1.5) 

y el segundo coef'!cient.~ vir.ial COlllC> no-polar. So. como: 

Bo 9 2;Naa: 
(5.1. 6) 



en donde Po es la pres!On de vapor. Pe es la presión critica. 

la temperatura reducida. 

Para el caso de compuestos polares se utiliza el paramelr ~H 

el cual involucra la med.ic16n de los ~ ~ 9.1.!:.s!.. RH. el cua se 

calcula a part..ir de los t.rabajos de O'Connell C1975), por lo qu 

C5. 1 12:> 

La contribución energi!!lica se ev~lóa a part.ir de la ecua 16n 

(5.1.13). 

gCr) = exp C- uCr)....-1::•Tl (5. 1 13) 

y de la. t'ig. 5.1 se llega a la ecuación siguiente: 

g • = expC -e/D (5. 1 14) 

donde la const.ant.e de Bol t.zman es: absorbida por el pará.met.ro e el 

cual est.á. est.rechament.e relacionado con el polen ial 

int.errnoleeular. 1 
e "' O para compuest.os no polares y esla dado por la su de 

cont.ribuciones de grupo para una molkula polar: 

n9 n9 

-e a ~ ~l 6"6le:l C5.1. 5) 

en donde 6k es la s:upert'icie de Area del grupo k; e~\. e:\. les 

el parAmet.ro de int.eracci6n de grupo k-l y ng es el ntlmer de 

grupos que componen la mol6c::ula. 
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C5.1.16) 

2. es el número de coordi~ación y vk es el nOmero d~ grupos k en la 

moléeula. El valor del númer-o de coordin.ac::16n puede calcular-se 
d1reclamen~e por la ecuación <S.1.17) 

CS.1.tn 

.. 
-¡; 

1---------

1 

,,,,,.. '1"'" 
1,~l "' 'f 

S:lgura 5.1. Repr&sentacl&n aproximada del par de dltribucló'n de ta tunelO'n g(r) 

2oa 



-a". - º' l_. a·- - h~• ~• ,._ • , '• - "' 
n6mero de grupos (nlazados con el grupo k. Est.os valores se dan en 

:~.t.rabajo pres•1 ado por los a~ores CJ. A. Abusleme, J. H. Vera 

Como resul1do de lo ant.erior se t.iene la expresión para el 
c.iculo del seg do coeticient.• virial para compuest.os puros: 

8 • Bo expC c/D (6.1.18) 

donde las cont.rlbucion.s no polares y cont.ribuciones •nergitt.icas ......... ~ ·~··¡~ ~ ·~ ~~ ~~-·~ -~·~~~. 
5. 2 Fracciones del Petróleo. 

5, 2. S. Vlast.Jlll.l Ruzl~ka, Jr., Aag• Fredensl und y Pet.er 

La mayor ~t.• de 7~s:::c::. de proc .. os d• aceit.e 

requieren la mación de equilibrio d• !"ase, por lo que se 

pet.róleo. 

requiere la ca 

1 

t..eri.zación propia de las mezclas complejas de 

E9t.e est.udio -- propu-t..o en 1QB2 por RuzU~:ka, Fredeslund y 

Rassmussen, ~Andose en el m6t.odo de cont.ribución de grupos de 

UNIFAC para l~ rredicción del equilibrio liquido-vapor Cver sección 

3.!D, para pode¡- describir las f'racciones del pet.róleo complejas en 

t.6rminos d• compu-t.os que los caract.ericen. 

l.as ..zcJ s complejas esUn const.iluidas principal-nle de 

paraf"inas. naf" enos y arorú.t.icos CP. N. A.). 
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Una. de i .. dJ.f'"1cult.a.ct.a •n lOll c.6.lculoa d• equilibr-io de f"aa• • 

.. la de ihvolticrAr t.ales t'racc10heS er. la. r-epr.Sent.ación d• var-ioS 

bidrocarburoe dif'.,.•nt. .. er. t.6rln.lnos de par6.met.ros ea.r-act.e:rts:t.icos. 

La caract.erización de las 1"racc1on.es del pet.róleo pueden 

llevars• a cabo Mediante la ut.illzación de dos anAJ.isis necesarios 

y son los s1gu1ent.es: 

Ci) TBP. punt.os: et. ebullición verdaderos y Ca:> PNA. an.Alis1s 

parat'inas-nart.enos-aroraA.t.icos. 

El est.udlo sugiei-e llevar a cabo las siguient.es et.apas: 

División de> la curva. TBP dent.ro de un nómero de 

subt'racciones; .. t.a curva consist.e en graticar lA t.empe:ra:t.ura. de 

ebull1e16n CTBP> vs volumen por ciento del liquido. 

CII> De~1nic16n de component.es ftllOdelo ·cPMA) para cada 

subt'racc16n ... t.o se hace aJus.t..ando la. pres.i.ón de vapor- Cla cual se 

obt.iene por pred.J.cctórO al punt.o de ebullición del volUJM>n medio. 

CIII> Ajus:t.e del n-o de gr.._ .., cada coiopu-t.o modelo, asi 

como •la.adir el punt.o_de ebulliei6n del vol~ ~o o para cada 

subf'racción. 

(lV,) Usar laa <:oha.t.ant. .. eat.1.adaa pal'"a loa compu .. t.os modelo 

con cualqul.r correlación -t.4ndar CSoa.ve-Redlich-Kwang:> para laa 

propiedad.- t.erMOdinAmJ.eas¡ ha.st.• el punt.o ClII) •1 result.ado d& 

est.e praeedimient..o son compuestos modelo que represent.an la mezcla 

COl!>Pleja de peLróleo. 

Este Mtodo t.&mb16h es aplicable par& la determinación de 

pesos moleculares, tact.ores ac•nt.l""icos y propiedades crit..icas de 

los comp:::rnent.es modelo. 
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Se obtienen.buenos resultados para tracciones del petr6leo con 

pesos 111:::tleculares menores a .1.00 y t.emperaturas hasta de eoo K. Solo 
aplica a mezclas de 5 a 10 subf'racciones. 



Ta.bla. 5.1 CoEF'IC'IENT&• Dlt t.A ICCUAC'ION 

GRUPO ª' b• '" di 

C-COCtD• 11.33 103.a? 22.BO -o.osoe 
c-cc::>ac.H>a Cprim> 31.3" 5.14 41.01 -1.0500 

sacund. o.zn 2.3e3 -2. 408 -0.""90 

C-COllCH.> 22. "3 48.07 -e1. 304 -1.Q237 

c-co .. B.32 3e.40 -ea. 32 -3.aee.il 

Cl-COCH) 24..87 ..... "' -32.58 -0.28e2 

Cl-CH>• "''-"" 83.11 -21. 40 -0.3e70 

C:.-Cc:>• 12.U 21.eo -50. Q14 -0 • ...00 

C:.-CC.OC ID "7.84 "3 ..... -lQ.383 -0 . .&284 

C-CC.OCH>• 41.33 -103.';rf -22.90 -o.oeoe 
C-CC.OCOCtDa 41.809 -91."3 -4e.oee -2. 0!9e1 

C-CC.OCO.CH) Z&.3a -21.eo ........... -2.3'!9e 

c.. 14..70 -eo . .c.7 -9.5' -0.0478 

0.-CH> 3'.10 -72.2!5 -31.05 -1. 7580 

CL-<c:> ua.esa -31.243 -2'.78e -o.eae1 
C-CCt.>CID• 41.33 -103. 27 -22.eo -o.oeoe 
C-CCt.>CCCtD• "°·"" -ea.eo -34.42 0.1110 

C:.-<ID 23.oe -3!1.17 -28.BQe -0.7230 

c.-<c:> 1!5.47 1g.ee -73.23 -4.0330 

C-CC.)CtD• 4.1.33 -103.f!:l -aa.eo -o.oeoe 
C-CC.>COCIDa 47.78 -213. 00 -10. 71 -0,3530 

C-CC.)CO.C H> "7.35 -182.30 -4e.m -a.eeao 
corrección C<• -'·ª" "''- "° -'2.e& -1.1870 

corree. ciclopropano -a.10 -28.69 eo.4o 3.e700 

ciclobut.ano ae.7o -71. Q() ..... 75 Q.Qe30 

ciclopent.ano -g,e1 ""·"" QB.117 e.9588 

ciclot.xano -1!5.94 25.08 137.83 g,meo 

sust.1t.uc16n Orto -2.73 -eo. 30 33.23 1.ll7!!!0 

00-<CJ• 21!1.95 17.eo -1"4. 70 -O.e&40 .............. 
CO-COCH) 37.00 -!53. 40 -189.10 7.0QOO -8.1Q3 

0-CC)a 17.eo -95.10 -44.oe -o.aeaa 

o-<OCH> -fT!. 30 21!18.00 -271.40 78.8700 -33. 410 
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Tabla. s.1 CContin.uaci6n:>. 

GRUPO: al bl el dl el 

o-eco) e o +co-c o:> e o ea.10 -14!!1. 30 -75.10 -0. 6oeo 
0-C CO) e o +co-c 0) e H) 63.40 -128.80 -1115. 80 -11. 9e40 
C-C CO)C O .C IO 18.88 25.10 -31. 734 -4. 3429 O.BQ29 
C-CCOlCOCH)z 24. 80 -44.QO -52.BO 1.3400 
C-CCO)Cff)• 41.33 -103.27 -aa.eo -0.0506 
C-COlCOz ""·"° 532.00 -685.70 204.1000 -71.435 
C-CO)CO.C.Hl 2e.04 
C-CO)COCH)z 30.oa 
C-CO)CH)• 41.33 
Corrección Fura.no -7.03 
C-CN)Cff)• 41.33 
C-CN)COCIOz 28.1!!13 
N-COCH)z 33.40 
N-COllCH) as.87 
N-COa as.87 
Na-CClt:> 1e.eo 
C-COOCOCH)z 310.00 
C-CF)llCC) 79.837 
C-CFJ.COCH) eo. so 
C-CF:>COCIOa !SQ. 97 
C-CF:>.COz primario 46.ea 

secundario -2. 23 
C-CS>Ctoa 41.33 
C-CS>COCtoa aa.01 
C-CS>CO.CH) ae.37 
C-CS>CO• 115. !'4 
Cd-CS>CH) 24. 87 
Cd-CS>CO 19.IM 
S-COCIO 41."3 
S-<Oz 34.18 
S-CS>CO 35.40 
S-CCOa '"" t.iof"eno 31.ao 
correce16n en 

Tioc:ieloropent.ano 9.75 

Terminologla de grupo: 
CG : car bono al 6ni co C =C•) • 
Ca : carbono arom6.t.1co. 

11.24 
-é!4. 35 

-103. 27 
-!!14.35 

-103.27 
-72. 61 
-79.00 
-61. 715 
-28.63 

-135.50 
-10QO.OO 

-1!!1a.!!17 
-1a9. oa 
-143. 24 
-93.as 

17.876 
-103.27 
-74.21 
-64.eo 
Q0.41 

-<:IQ.94 
-174.80 
-10Q.35 
-Q?.8!!1 

-1aa.4a 
-160. 00 

!'4.40 

G:I : carbono con doble ligadura. 
Ct : carbono con t.ripl• ligadura. 

-!18.30 -16. !5200 
-48. 33 -a.goao 
-aa.00 -0.0500 
120.33 fl.9850 
-aa.00 -0.0500 
-Z7.057 -0.4280 
-154. 70 -6.0400 
-158.84 -3. 8710 
-44.oa -a.1104 

9.Qa ª·°""° ao3.00 -139.3000 
-58.!17 -1. 4!918 
-61. !98 -o. 88!90 
-34.03 0.1700 
-48.975 -O.Q7!50 

-4.488 -0.7670 
-22.eo -o. 0!506 
-!!11.7a4 -1."170 
-44.!900 -1.9940 
-ee.eoo -4.0l!Q9 
-ai. 430 -0.3670 
-aa.480 O.a640 
-44.480 -0.36QO 
-43.e74 -o. !5!!!60 
-44.a90 -o.97ao 
-19.280 o. !!lea3 

1155. 000 15.713!!1 

Cts : corrección CIS de alqueno Cla corrección ~ANS no sa incluye). 
Orto : sust.it.ución ORTO en un anillo arornA.t.ico. 
Na : Ni t.r6g•no 1 mi o C -NaC-). 
Na-C• : Grupo piridina. 

ao7 
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6. EV ALUACION CON r.t:TODOS DE CONTRIBUCION DE GRUPOS 



6. EVALUACZON DE llETODOS DE COllTIUBUCZOH DE 

GRUPOS 

Como ya se ha observado los Mt.odos de cont.ribución de grupos 

para evaluar propiedades risica.s. t.ermodin•lllicas y d• t.ransport.e. 

const.it.uyen una herramient.a út.11 y apropiada cuando no se t.ienen 

dat.oi.: disponibles o cuando r .. ult.a incost.eabl• realizar t.ales 

det.ernUnaciones por rnet.odos experiment.ales. Pero t.ambt•n es 

eonv.nient.e el agilizar •l uso de los m6t.odos antes presentados. 

para ello se ha.ce necesario el uso do un programa de cómput.o. los 

cuales involucren a los grupos :funcionales y los datos de las 

t.ablas que son rasult.ado de las correlaciones realizadas por los 

diversos aut.ores. 

En est.e capit.ulo. se present.an algunos de los resultados 

obtenidos mediante el uso de diversos m6t.odos de cont.ribuciones de 

grupos con la ayuda de un programa de cómput.o. Se ha. pret.endido 

en estas t.ablas mo1:t.rar los m6t.odos ~ repr-•nt.at.ivos. y se ha 

mant.enido. adem.6s, los: mismos compuestos para asi observar la 

aplicabilidad de los mi6t.odos y que pueda est.ablec.,-s• a part.ir de 

ello un par.,.,t.ro a seguir en la elección de algón mt.t.odo •n 

part.icular. S. presentan t.ambi6n dat.os report.ados en la lit.erat.ura 

e.a> y se calcula el porci•nt.o de error• con respecto a ellos. 

No pretende en est.e t.rabajo presentar par6.met.ros 

est.ad1st.1cos que puedan deeost.rar la conf"iabilidad de los m6todos y 

sus aplicaciones pues. para ello, se requeriria de muchos compuestos 

y realizar comparaciones pert.inent.es, tales an.6.lisis ast.an tuera 

del alcance d• .. te t.ext.o. por lo que .. nec.sario remit.ir•• a la 

bibliograt'ia dada. 

L..a t"orma de c•lculo as. en torma general, como se indica en 
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el cap1t..u10 1 Cec. 1.1). En cada uno de los compuest..os elegidos se 

siguen las correccines. consideraciones y limJ. t.aciones que para 

cada lllil6't.odo sugiere su respectivo autor. es decir, se escribe el 

compuesto en su forma estructural ~s desarrollada. ident.!Cic•ndose 

los diversos grupos que lo const.lt.uyen, se suman las cont.rubuciones 
de cada grupo del compuesto, se hacen las correccines necesarias, 

y en ca.so de ent.ropia y energla libre se toman las correcciones por 

s1met.r1a. 

En las Tablas 6. 1. e. 2 y 6. 3 se muest.ra en f'orma resumida, 

para las distintas propiedades, los diversos métodos expuestos a lo 

largo de los Capit.ulos estudiados y que muestran la aplicación qu., 

tiene cada ftlltt.odo y sus restricciones mAs sobresalientes. 
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TABLA 6.1 RESUllEll DE llETDOOS DE aJllmllllJClml DE GlllFDS PM1A PROPJEDAOES FISICAS 

HETODO AÑO 
<AUTOR) 

pgmtta • L5~gHP19M11 OISERUAC IOllES 

-
J. ~LES 1958 Te, Pe y Uc. ~:~3 .. ~~~~oc•rlty::- ·~ ::;••:::~.-:tx:r .~~º~ 1 =~~ ...._, 

-tura ••¡ • I' 'ª' coa• Se -t1•n•p:~=:o~0~recta on 
GEORGE THDOOS n:rO:: 1::.11 

l~I. Te., PC, Uc y Zc Al lra't"loo• aa'turadoa ~ 1 d~~:;:::b:~.:·~=~-~=~~ 
STIEL y 1962 

•y~U~il'iiJ:~· GEORGE THOOOS 

Al~ 1976 Uc : ~:::;::::::·~;~~=:- :!;= .:e;;:;~!!t5iE:n!W?i:;;: 
\IETERE 

R. f. FEOORS 1979 Uc H 1 drooarburo• AP !!:~u.t:':~·~! t:~:=~ a 

K. 11. 
ILlllCEUICZ. 19114 Te, Pe !1 Uc CORPU•ato• or••n 1 ooa 

l. C. ~EZ 19115 Pe, Ve 9 Zc. H 1 drooarburoa ":ttY~ =~:=:~::¡¡~:0:!o'fT!:; 
S• r•.quf ore :'I ya Y or de Te. 

J. U. JALIJlllCA 19116 
Te y Pe H J drocarbUI"•• .. , ~::::::. :;;~!:!l!::::~:!~~ y T. DAUBERT 

T • E. DAUBERT 1911'1 Te y Pe cz-pl 1.:~1·:~ y;• n:?• S• :~~:•'i'c111~H.:"' p:~:0i:!ª" 
nT's;:y:;:ña~::!r• Y 



TAllLA 6.1 RESdlEll DE METllJOS DE aJllmllltlCIOll DE GRIFOS ~ PlllJPIEDAOES FISICAS 
<COHTINUACION> 

ME TODO AÑO r!Xmraa" Lli!l"58E519l1@• D8SERUACIOllES 

- --
A.O. MClllllCll 1979 -PRESlllN DE IMl'lll H 1dro3:~11~::d!~4ul- r•rt ...... U··v•••r· :i-

y J. 11 -TEllP. ElltlLLICIOll • ªte•: y n,.:li:~ o • 
PRAUSNITZ 'PU. u~¡¡•g o Pr:~:nt: ':v:,1gry:••!ªna 

1 .9 Kfla> :iA! ::wh. ":"t:.. !M~n · 
c•rcana• a la re•fon cr1,fca 

ULASTllllL 
RUZlllA 

1911] PRESIOll DE UAPDR º&U:T~Eff¡·;~c:r :!n •••tu.•" Al .. ra:•:;:.1:. 1 ~ ª 
Para ~~'~: J ::~• ti• 

t ... •·~:!'Fo:• c~T~t::~· ª 1• 

DAISUllE -PRES IOll DE UAPOR -•encono• •u•'t 1 tul do• -t•=s.:• J.~g~: '::Tt'l::a ?:: •• 
llOSllllE, 19115 -TEllP •. EBULLICIOll 

xu-RONG ZIAJ, 'vsn. u~¡¡•g o 
•• llAGNWM 

1 .9 Kfla> 



TMILA 6.2 RE!llllEll DE llETlllOS DE CDITRlllJClm DE GIU'llS PWIM PllFIEDllDES 
TEllUll-ICM. 

METODO AÑO P§mu1 • LW"s11•ur.e. 1'fll,.M.ll APLJilillll cH•mmr,t., 
.J.L • .,_.llll 1949 6H.,. 6,p Per•J l:IL,-1- T12o1

ftta'f> 
1 ·-

"•J••r•ear-
1 .r.:tli. 

11. SllUDERS AM.,. 6Maee 
lc.S. MTTHEVS 1949 c. M 1 tlreoarlnre• ZH a-K 

1 ·-
•• _t:J,::•r-

, e.o. IUID <Edo ld•al> 

5 .11. BB1511111 6Haee• SP'aee t l~marl.J!:. ~:·i. füa 1 ~ r:.•n:n:i:; 
y 19Sll .. c • 1 ·-.J.H. llUSS 1-K 

1.1. UERM y 'HlllutoA1t: cnl~::¡:¡J::· 
...... 1( 

1 ·- a:iíi:J:!P=:.;. 1965 .. 
L.I. OllRAllM- - 7M a1SM IC ::-.. mu!1 

-"' CEdo ld•&I> -·-' ::min= .. en¡· ........... •• a.e. 1.-C , ... . ... -==·='·-RllWIV 
1965 ~::a .. 1.J:. 

T .P. THllll AH,.. AFpa•e• H~=Ttt:;tr.:• tl••d• 29•" , ... •• C:J,:oar-
y 1976 •••• , ... ~ 

G.R. llAllJRICll 1!156 'WkGlf181í CSllilAHBI ta• ... _.~,=~ .. -
R. L. CMlllDZD 1!1116 EWmt.u CSllilAHBI , ... ne _t.\l':~•r-

D. lllSIUllD. 1983 RJ8imcl5" .. ........... ,. 
C.F. CHIEN y 1973 mmm. tle•tl• 291 IC ............. 
A.C.SllMSlWI 
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VALOR CALCULADO X E R R o R 
COMPUEST01\ HETODOz Te 1 Pe 1 Ye ! Zc ' Te t Pe ¡Ye 1 Zo 
ALIFATlt1l5' 1 fOR11"4 V THOllOS .... ,. I '"'' 1 

1 

1 
n-H,..no .... 1 !·"' -- ¡--t,4 hnUditno 

"'·º' "·" 1 
2.11 ,481 -- --z.2 Dh1ttllbu.t&no 482.31 28.95 1.3111 4.7, --

AIDMATICOS1 

':r.:::: 1 
5&7,29 49.15 

1 
...,l "º'" I 1--~n:u n:n ~:1' '!:~1 --tt&ftaltno 

,--IMFTDtlCOS: 
61•.lt 21.41 .... "·" \ 1-3 Eti , eu·n-

1 
ro111clcloptnh.no 

teobu.h.no fü:ll !l:ft 11.281 1.21 1 --"•tilcleloh1nno 8.611 15.41 ¡--
M.l~COS1 

AlESSMtDAO VETERE 

o- "' fü:R .... k1 1t:!11lC~~no I:!! 
-r:;:ncos1 

a"' ..: C?:no ·nrn l:!f 
"f!l'rl\'l~' ols·n- 515.11 

nttiiYH:::::"º m:I !:U ¡--
,~11Jt.ES1 ... m·" 5.52 1--nkt&nol • :!~ 7.5'J .. ,tanol Ul.81 ¡--
M.IFITICOSt 

FEIOIS 

í:Mi:!t11::t. •• lfl:H J:ll .... ,71 
i;•ncosz ctno ..:n:r:no j'3.9' 

":U i:n 
"Y-ljJIT~'.1•-·- 515.17 l!il o 111.,tntano m:=: 4." ' T:t:t:"ICHO 3.13 



VALOR CALCULADO X E R R o R COMPUESl'Oi fllETODOt To Pe Ye Zc To Pe Ye Zo 
ama.Es: UM1$91 

~· fi~:~ ~···· na: -- .... uz n: -.... -- 1.11 --
IUOlllOSr 

E"' ... 't: ilH! B:ll m:¡ -- !:ff ;:n i;~ -ir•=• -- -u.t i .. 334. - --
~. 

tñ!ir.-:u::•- m:n ··n Ztt.88 -- .... 1.t2 !:ff -H:' uu: -- rn rn --- --
Atll011 

.. ,: ·:t"r n1:n H:I HT:I -- rn 'i:n i:I --:: ~9: ::•ce -- -- -
ElUES• 

Hll!!aIT::: tl!:H B:S 11:1 - ··a l:H '.:!' -- k --- - --
ESJtKS1 

ttn::.~ 1:11
• urn n:n JU:I - t:U t:U l:ff --- -tUI sl4wt,rato 391.• -- t. .. --

COll' •• mo11.11-

t.1f!nt~I:! .. tl:ff li:H UI:I -- rn u i:B --- --- -
COllP.~, 

~-::.'::- m:u U:ll IU:I -- ::= J:~ t:ft ---- -
M.lfAUCOlc MBROSE 

i1Tr.!t11=."t. .. Dl:I H:il 'D·'" - i:H .... rn --l :1 -- ua ---- -
..U:JICOS: 

me:_ ~rn U:H ffi:I ·- .,:n 'f:ll H:U -- -.. ..• -
IWfOllCllS1 
,_, Euff ah'~.- , ... ,, 14.K lU.51 -- .... 42.54 - -!tif la al.,._tue m:u 1l:fl !U:I .. 

i:ti ¿:11 1:11 ·-.. 1t.t.:..... -· -· 
M.COlllUS1 

l!FI. .. , Hl:R if:ff 'ff:I .. 
l:H !l:!l '1:2l .. 

i ·'" - --..... .. 4.3, Z,14 -· 



YALOR CALCULADO " E R R o R 
COMPUEST01 METOD01 To 1 Po 1 Yo 1 Zo ¡ To 1 Pe ~ Ye 1 Zo 

t[JCNS: 
1. c. s.KllEZ 1 i 

1 ... ._ 
U:tt ZIZ.81 1.247 •• 79 ···· I '·"' llltlltftlfleet .... ll·" 1.252 8,4f, '·" u llietlledou 35,,, ·" ...... 3.>4 .... 

ICUOS1 
1 .. ,:: ª:t"" S•.H lll:~ l.tu: .... l:~ ... te HHIUico 17.31 a.n1 .... Z.'1 le fa M9.ro Ice •1.u 3"7,'2. 1.23' 7,4, z.11 ... 

DCltS: 

f!Jlll:!r¡ .... S:U ut::? ··m ::: ..• 2_:!7 .. ,, ... •ttt ·" .. .... 
CSTEIES1 

tttata •etilo 37.11 zn.•a l.Hl 1.21 .... .... .. ilHtirNte ...... 3'4.U ..... .... '·" -1.il Etllisoh.tirato 21.31 413.13 l.Z4!1 1.12 1.14 1.11 

--.Y~:""" 

t-+f!nf~J:!aa .... n~:~ . .... .. H 1.71 ..ff 2':U ..... ¿: T:ff 1:, 212.H ..... 
CIW. lll.OGiOllMt$1 

t•t .... tuo --



VALOR CALCULADO X E R R o R 
COMPUESTO& METOOOi To Po Yo Zo To Po 1 Yo Zo 

•1r11cos1 KllMCDlltl Y REID 

l:z gi:htt:~fano m·u U::! rJ:n -- u a~ P' ---- --• :u 3\.4S -- 1.43 3,4S .11 --
Mllltt10JS1 

fül '9ftctftD W:il ffHl -- •t:P. T:lt .. u .. llUAI -- '!: --Mlft.1111.0 -- -- --
"r-l~ljk'o11-o- -- 2'5.11 '531 •• -- -- Z.11 -- --rTºJ lo c10,.•tl11 

m:i~ 1J:P. UJ:!I -- .... U! !:U --,.,t t~T:t:;..,.no -- 1.1' --
~LES• 

ill:ff U:H "Z.49 -- '·¡t 1.41 qz --ii!:vº1 U1:Y -- f: l:ll ---- •. 1 --

e~nmn. nrn n:ff Hl:I -- l:U l:fI 21:n --ii1 "º -- ---- .. ' --
Ctllll&S1 IC.tON Dl:H U:ff HUI -- J:lt P' 'l:H --etllt•t=tona -- --lttl e• -- ... .• l --
~Ji'ac'•· ID:D B:ll f2.'4 -- ¡:¡: '·ff !"" -, .. ..t .. ! .. 100 

.~:U -- f:. :~ --....... Hice -- ·" --
lit:\!}01" urn H:H P.'"r -- .... 1.41 3.13 --'1 °"ll°Iº' ,:: t -- l:ll !;J¡ --1 ,... ... " 33. -- -- --
l'ªlf• in ... 1."· Ht:ff u:n l:B -- t·ff ti l:H --

1 =..-:: -- ---- 1: t --
-·.ma&W11111 

t-'11"r1"• fftH ff:H ;·n -- l:ff l:U ·rn ---- --.......... .. :tz - --
T!'~IOS: m:r. tt:U ll::U -- l:fl rn .rn ---- --

flLlfttlCOS1 
L\'IEISlJI 

1 ...... _ 
Dt:ff n:a iftl - J:H f:H n --1:1 'l:.'tfl~ .. -- ---- --

lllMITICOSt 

~rar ... JIHI B:n lU:I -- , ... ''"H '·H ---- ':n 1A: 11: -· -- --
MFtDllCOS1 

iihffiH'~'"·· "Z.41 M.41 ..... -- 2:.51 .... -- --
111:11 IH1 UUI -- f:U l:!I l:tl --.1 •• =... .. -- --

tltolllLES1 

U&MI '515.31 ... 98 '"·· -- '·" 3.14 .... --



VALOR CALCULADO X E R R o R 
COMPUESTO 1 METODOc To Po Ye Zc To Pe Yo Zo 

tLHlllOS1 
MBROSE 

lcdal•hldo 477.11 71.4' 1511.Ut -- 3.49 21.31 2.53 -.. u, .. 1..,1do $35.13 :l:~ Il::ll -- 2.11 17.,3 ,.37 --hau.IM .. ido "'·"' -- '·" 3.55 -- --
CUCIMS: 

::ttr,a ... , ,.,,_ Hf·" ff:H ¡¡: ... -- 1:11 l.43 1,:~Y -
:U ,,. -- 8.41 --t11tilc1ton.1. 3?8.41 -- ... •• ,2 .... --

ICllOS1 

.. 1 .. ··1"!' m:u !l:j~ llU -- i:U '!·41 12.22 -le .. v. 11r anlco -- ... ::~ -te do IMtlrolco 41. 1 - .JI --
OEIH1 

:!tlll:!lt•tlff' P,!·" H"'' 2•.41 -- l:!l 4.12 1.14 -
1:U ·" 331.18 -- 31:U -- -Ullprop l1ter .10 2111.411 -- -- --

ESTERES: 

lutat• * tttlo 52'.'8 "·n m:D -- 1·" .... .... --W·º' li: -- :U .rn ol:H --~111=:11.: •• .12 -- -
-·.'mo!lllM""" 
t,.HlnT''I" .. Ht:n "·U i .. - "·R 12.lillJ 1.15 --

21: !I - .. ..... 2.11 --...... -- •.. 1.57 Z.M --
a.. lllUJG(MM)S1 

&:::.=!:" Hl:ft n:n lft:I - i:H ,rn 1:1l --- -
M.IHllCOS1 

•• c ... llU 

r:rn:!t11=. •• 
-- 1:1 m:n 1:11 - ··u p: ··; - -- •¡: 'I: - -- :11 

.... llCD11 

!J:r_ - H:H m:ri HI - .l:H .u i:I - --- -
WTDllCOS1 

•• J , .. H ci.--- - ..... 533.51 l.Z52 -- 1.32 -- --mil le cl""'tue - U:ll m:i l:!H - ~:ft m.:..... - -- 'T:ft l:~ 
M.COllH.tS1 

l:':e!:r• - D"'' Ht"' 1.2'1 - 12.111 .... 5.24 - :ll :ti :!U - rn i:n u - --
ll.IDll051 

Efil!~1:. -- U:il lff:ll ::~n -- 17.71 2.67 ·~:ft -- -- ~:U 1.75 .... , .. -- 1.2'2 -- - --



PROPIEDAD1 TOl"EUJlll....._IE~UCIDJI. 

COHPUEST01 1 HETODO t ·-- T• 1 UILOI u:ruum T• 1:..: ERROR 

ll.1FtlJDJ$: -...-.. 
10 4 Pntadlt .. 
Z0 Z llMtt lt.t. .. fftn r.1:¡ 

322 • 
2." . ... 
3.14 

.... TIC0$1 

r,c¡:_ ll:B Hl:F. 4.39 

&:n 
.-m1ms1 
••• 11!1:..:::.¡:;. 446.U -- --
lm~!f""- Ht·" m:i: '·"' ... :1.12 

--.U• 

==-· HI"" • :11 ni:¡ .... i:¡ . .. 
..allll$1 

E.f!+l!- l:H Hi:I i:ñ -· F.!tlih!::'-.. l:H nn '·ff '· z.z 

ac1•1 

El! e:r::•· Bi:B nr :~ f:U 
aau. 

Enl!:mt=. m:u 11:1 J:ll 
EmlD• 

fim ... t!"" m:a ID:I 1.:13 
:=tfrata l:li 

--.~:-
.. ilfM 

Hli:r. .. 1 .. Bf:H Ul:I •1:H 



PRO P 1 EDAD 1 UISCOSIHI K LIQGllOS Y GllHS <LIQUllOS • 2'1 k [cp] Y GASES A - K CHICfllPQJSESJ 

•IICOSillt H LtlllllOS VISCOSIHI IE USES • - K 
COMPUESTOz METOD01 <• 211 K lcpJ) LIS •IHIU QI JllCD'OISES 

ll.IFHJCOS1 'mW!foo., n-llt111ne , ... , ':IJL~ :il:l!· J:1 :T:!1fi~:9t&no l. ' 
Hl'.lhlTICDS1 

t:"-..:JCT:na f:Hir 111:H 
IWTDUCDS1 

ilhl·:;:;;; .. 1.1211 59.192 

1 ••• ::... .. l:!Jm ln:lJ 
ll.coa.ES1 

1r:cu!:r1 Hfi1 1ff:iL 
llHlllOl1 

Efil¡tt.~r .. ••llido f:Hlll li!:M 
CETINS1 

~!lli:-:1!::'- 1·17'7 ·'' ·''"' IH:H 
ICllOS1 

"ll:"T",. k H. ff'l&niCD 
Ao de Mn:r:o ce Uf 'i"P 1 :.l 

[TEIE11 

51111:!1' .... ..... .1., ... ¡·m" :1.,n ''!"H' 11: 
HIHH1 

&m!:r!:.1:· •• Is tirat• rnr. IH 
'°""·.m.ml.l1""" 
t1l!nr:1~ .. 2!!!" 114,21 

2.1374 121.• 

CDIP. lllLOGOIMOS1 

s:c1or ... tuo 
IMliiHCHO rn:r I""' 42.42 



PRO P 1 E DA O : cotlDUCTIUJDlt TEllllJCA DE LIQUIDOS Y GASES 

COMPUESTO; IMETODO: 1~TIHHD TENllCA 

1 

COIDUCTlUIDAD linlCA rif!:'rl' ,~,.- •E1uf~~;; ~ln,E~•-uttim 1) 

..U llAGUEHI 1 

lllf1TIUIS1 
TOAS E. DHl[IT 

unn 

f:IT'5tfl;:L.no ..... 1-1 ··m f :¡ l:ftl :, '· 
'· 78 

,_, 
... ncos1 ·-.l:J:t:no '·ff! J: 

. _, 
( :¡ U!! i :1 

wmtlUISi 

1.1 Etlt cis 4t' 3.914 '-z 7.485 
,_, 

llüllc cl.,...bao ,_, ..... J:m i:m 
,_, 

llf lciclolltx.1.no '-z ,_, 
11.comt.ES: 

l:e!:i·• au ( :¡ 1:1:~ 1-· _, ._.., '-z 7.5111 
_, 

M.IDl1IOl1 

ttt:!t:ir- l:r.I '_, ª·'" 
,_, 

( -z rn~ 
,_, 

... u.1 .... iff 3,119 -z ,_, 
CCIDIASt 

1;11¡¡: .. I ,, .. _ 1:1! • -¡ pn É :¡ 11•• le• Al ( :, ·''" 
ICllDSt 

.. 1• antico 
9c • •ler¡an1c. kMHazoco Hit 1:1 Uli 1 :1 

CTWS: 

iHiUan::: M:: 
3.Z3' 

E-¡ 
( :, 2:m 

t.247 

,_, ,_, . _, 
(SIDES: 

l:tbto * ••Uo ..... E -z ··m ¡-3 u1il:n:: •• UH 1-· .. ' -3 _, .. ' ,_, 
"""·.'l'l:.:i-
hiliM ~:n: '-z 6.511 E-3 
n~1:!ri.¡ ... 

,_, 
4,232 ,_, 

9.Z33 E -3 



PRO P I E O AD 1 CAPACJHD CALDRJFJCA DE GAS IDEAL 

COMPUESTO: rETODO 1 1 e, 1 ,, 1 , ..... 1 
c~L§3LA~ TABLAS X ER!lllt CALCULADO X ERROR 

R ~ee K 

ALIFATICOS1 
RIHMYYDORAISWAMV 

i:1•g¡:~fitUtano ff·'" :~~ ll:lfl 
52.4 !""' :U 

IMllATICOS1 

!!ii'"º ''"U ff:PJ 1:¡1 "' ~:~ t!11no 
3. ' 

WTOUCOS1 

1.3 E?lli cls -n- 78.85 nd r¡:¡i e c:.:P1ntiino 
U:H 27,819 l:U 'htrcTcl•htQno :li5.157 

llaMlllES1 

Ltmi. ... phnal fi:U ... U:ilf '·P, .. 
'·' 

tlHIUIOS1 

t•bld•hldo utlr•ld,hldo 
•Uldt Ido 11:;~ •• 8 i:fff 1.44 ... 

2,73 

·~· 
s11m-1· .. ·-1 o• ona Jt:U !i:W ··n 1: 

ACllOSI 

::¡ .... , .. !' da l:: 1r anlco 
lldo HHCO U:H u:r~ l:ff .. 

ETUlSs 

~mmfü:i:. 't:ff 3,.76:1 1.72 

1 •. :3 --
ESUIES1 

5;t.to dt •tilo h.nzuto 
1llso1>utlr•to U:H !!¡~li 7.71 

4,,z 

Cllll'. N '!Vloo'\\J: EHEH 

.. T"" 39.53 ¡:l'l 1l:ll 1 fina ~:ll [,¡ ...... , .. ·''' .. 



PROPlEOADa CAlOIHtollUlllOK ttAL,ULflt-Q A 2, t Y 1 1t=, D[ PRESlOli 
LASUllllíAOESSOM._ull9.._J) 

COMPUESTO 1 IMETODO a 1 'Nt.Ol CAlCllUIO * 1 VM.Oa IDOlftlil(J Uk 1 X ERROR 

M.1Fll1C051 
l. L. CaatOZll 

1-í:t:J: 1 n~no(I> -'21 ,,,. 1.3' 

'" ·'24.2'5 
1 1.31 t,4 p.,,tadleno ti) ·113.414 ,,, , ·118.-

1 

Z,t Oiutllbult.nolll ·'211.8'5 
llCIUl11COS1 <9; ·'27.at 

lttlceno "' ·m·m ,,, 
- 1. -l··m 4.r.I TolUHG ll) - • 1 -lH. u= "' - . ' =U1: " Nift&l1no ( \! 

-12ñ:in 4.33 ,,, 
W"tDllCQS1 -1213.5'1 t.94 

t,3 Etil, cis ·n· 
prepllclcl•ren\uo<I> =1:":m ,,, •• Ciclobu\ano ti> -m··· .. ,,, - 1 .. Z' Mttllclclohtuno l\) 

"' :1 :l1l 
M.COIELES1 

Uuol<t> 

=m:m ,,, 
=m:m .... Isoht«nol (\) - . ¡¡ ,.33 

...,bnol <1~9 ) :i :i1i1 ,,, 
ALDEKHOS1 

~1\al .. bido m 
-1w:¡54 ,,, 

k\lra.1_.hlo lJ) 

:HBU 
..... ,,. 1.11 ,,, 

......... bido (\) ,,, ...... 3.ll 
tUOIMS1 

k1toM '" 1im '" ::~:m t:ll ... tllfenllcetou ll) 

tl1tllceteu U>lc¡) 

'" ACJIOSt 

Acldo ac1tlco 11> -189,414 

"' ·m·'" :m:m '·ªª Acido valerlanlco( 1) ·=H1::u 8.95 (9) 
llloldo...,uicol\) -1 ,1 

"' -711.IH ... 
ETEIES: 

ll1til•tff (\~ 

~lilll N.t11r..111Ur ~1~ 
lhtllPl'ffill\1r l1> ,,, 

- • '3 
ESTEllESi 

Ac1t.to dt dllo1J) :y1:m ru11::~n~:,o «h 
'" - 5.7S4 

--.~Y\1""" 

fiH:!áf~!~ ( 1) 
_,31.5Z5 

1 



PROPIEDAD 1 CllHCI ... CllUlllFl'f.<Llft llt.rn"" H FOllllSllll, Ellll<lm DE FOlllASllll 

COMPUESTO& IHETODO. 1 Co 1 ¡ •H,.., 1 1 •s.., 1 
C~~ X EllOI CM.CIUIO X EUIR CM.CUUIO 3 UD 
Ca. _...cH t<. kcq)¡..,1 u.e. 

o .... , ...... 
IUSS 

M.lflTlaJS1 

iTir.JtflCiano U:n 
53.H 

!:ll 
1.41 

]:~ 
,57 

'f:JI 'IZ:nf 
18'." 

..... TlaJS1 , ...... 
K!Jcv: ... R:ll !!:r. 11:12 U:i ~:I 

MFT9llCOS1 

··'mlif--- 1t.14 - -47.26 4.11 124.165 llit O cl .... b.H 

U:H l:U -31:21 a:n U:11 e e oo 

1t.mmu:11 

Er• ff:U l:H :u:n 1J:fi .u:m 
IUUllOS1 

l:mtl!r.ll- H:H .i:n ~rn J:ff H:HI 
lll1NS1 

li!ltlh1"" .. le. .... fi:D ,,, 1f:i1 .31 :lt:! l:! .. n:m 
"·-

M:JDOS1 

El! CW.i!:1 
.. lf:ft ~:I =~:n l:ID 

llUES1 

Gllil!:Il:i:; H:I l.'2 

=~:U B:1D -
UTOH1 

mnte r 1:11. :=n .... a:u U:U :R:!l R:tl 
a. .• 'llolilllllllll 

rtililit.1 .. 27.57 H.41 25.14 ,,,,. 



PROP l EDAD 1 CALOR DE fO"'AClllt 

COMPUESTO: ~HETOOO 1 1 Cp 1 1 •H.,., 1 1 S 1 

CAlCULAM X ERROR ~~:~oo X ERROR CALCULACIO lx ERROR 

'1EllMAY 

tel.IFATICOS1 
DORAISNAMY 

11•8tu.no 
l:t ~!::tfl!~t. .. :u:m l:r. 

9,24 

QIJIATICOS: 

l•nnno 17.598 

""'' 
~J;:1:no 9.159 

~,·1 34.788 

MFTDllCOSt 

1,3 Etll! els ·n- -52.611 

34;~·1'1 ~l'nllc clor1nbno 
-11.484 le obu "° 

R•t lcicloh11C1.no -79.,53 116,14 ! 1 
r 

1 
A1.COtEU.S1 

r 
r 

l:'r' :i':!f >i:H 
1 •t..ael ..... -11. 3 

llKlllOSI 

iill!'f1
•

1f' 1~t.:0 ~l:fll l:!: 
11.43 

CllOlllS1 

H!Ur::i:::• ... :u:m J:f d 
KllOS1 

.. ,i: .. t"r: h z:!"' anlCD le HCO =!Jl:M J·ff 1:3 

ETWS1 

l:UJU*ír:;~ .. .. .. .. .. .. .. 
UYRES1 

ffft..te • ;u1. .. .. 
ll:'~n.: •• .. --- -

-·.maii-

fi'I'"' { :!~ .. ,,.. !l:IJl '1:11 



VALORES REPORTADOS PARA ALGUNAS PROPIEDADES 
DE LOS COMPUESTOS UTILIZADOS 

COMPUESTOt I Te 1 Pe 1 Ue 1 Ze 1 '"*" 298 1c .. 111 1 t.Rnu 168,au 1 Tb 

ILIFATICUS1 
. ~ ~ - _._,._ 

~ ~ ~ . 
1:11i:~tli:t.,, !ttf U:! UH UI Uf n~n -iu 41:H rrl:i 

..... ncos1 

r:te•"' .m:v: .. Ul:J iU nu Ui Hi.-3 ff:íiJ ll:I B:ll HH 
WTD1la>s1 

1.1 lli!i:~i:;o l!it e e HtCan• m:i ff J df:I .~ !=m E-1 
• E-1 ü:W -3t:n 't:n ff I:! 

tUllllUS1 

l:e~r·• Htf u iff:I Uf l:iU f:i 'UH :U:U :11:1 Hl:f 
-..OllOS1 

emoon- nu H:I 15:1 ljl rnPE-4 :un ~:ff lD HU 
~· 
fftJffi:I!::- IU l:f ll:I HI 1:11 (:f K:lff :ff:D :3:ff lfU 

ICllOl1 

.. ,i: .. '"!" m:I H:i HU 1:11 l:ill~ "·'"' -113.93 -•.13 IH:l lo N tt" anlco 
M.ZZ2 -".3' -Sl.H le ._nzo co 

nms1 

~m~~!h:r ... uu H:J •••• l.HZ l:ffj·-· ft:IU ru:í 
UTOES: 

nm:· :- 1:"· .:i::ri .... Hl:I U:I jff:I l:ffi f:iáL•-3 
·' -1 

ID"' :1 
11111' •• ~llllEll 

n·1~r. l:i.at .. 1 .. HU ff:i !Jt:I Uí f:Jff l:f 37.'" U.'56 45.4' W:i -· l::J=::::· Zll:I ft:t IU:I 1:m l:W 23.33''5 Z'5.tll 33.11 m:I 



DISCUSION DE RESll..TADOS. CONCLUSIONES Y RECot-'ENDACIONES 



DISCUSION DE RESll.TADOS, CONCl..USlotES Y RECOMEtl>ACIONES 

Como se puede observar en las tablas de resul t.ados de 

evaluación de propiedades por el lnét.odo de cont.ribución de grupos. 

ést.as est.an dadas para algunos compuestos pert.enecient.es a varios 

grupos de compuestos como son alit•t.1cos. aromA.t.icos. et.e. En los 

resultados dados se observa. que por lo general. se t.ienen errores 

-nores del 10" y en los que se presenta mayor dif"erencia se debe 

a que. por ejemplo. para compuestos coinoi la piridina. muchos 

m6t.odos no son del t.odo acert.ados para est.e coft'1puest.o. En realidad. 

los aut.ores de los diversos métodos report.an. en general. errores 

mucho -nores. a los aqu1 report.ados est.o se debe a que ellos 

hacen un anA.lisis sut'icient.ement.e amplio, es decir. con mucho mayor 

n'Clmero de compuestos. con lo que se obtiene una mejor 

represent.at.iVidad de la confiabilidad de los: métodos. L.o que 

principalmente se ha pretendido es mostrar la aplicación del m6t.cxlo 

de cont.r1buci6n de grupos para las dist.int.as propiedades y para los 

diversos compuest.os. 

Para las propiedades cr.lt.icas pueden observarse btMnas 

aproximaciones y en los casos en los que no se present.an result.ados 

para algunos de l.os compu-t.os elegidos. es porque el m6t.odo no 

aplica o porque en algunos casos no se t.iene un valor report.ado en 

la lit.erat.ura para algunos de los compuest.os, Los 11116t.odos de 

Lyderaen y Allbros• aplican para el mayor nómero de compuest.os 

oba9rvando aproxi .. cion99 · acept.abl-. en part.icular el M6t.odo d• 

Ambrose es ... aproximado qi.. el de Lydersen. pero cabe mencionar 

que su aplicación requieren de mayor at.ención. El lnltt.odo de Maddox 

para el cilculo de la t.emperat.ura normal de ebullición es el Qnico 

t.rat.ado en est.e t.ext.o. pero es un m6t.odo muy completo y que muest.ra 

aproximaciones cerca.nas a los datos reportados. 



Para propiedades t.ertnodinAm:icas se evaluaron los compuest.os 

por medio de algunos de los ~t.odos present.ados en el Capit.ulo 3. 

El rn*t.odo de Benson y Buss evallla el calor de f'ormae16n y la 

ent.ropia a 298 k. en t.ant.o que el Cp. lo hace a 299. 300, 400, 600, 

800 y 1000 K, evalua.ndose aqui a 600 K y en el que se observa, 

t.ambién errores menores de 10X. Para el caso p.art.icular de la 

evaluación del Cp .• el mét.odo de Rihany y Doraiswamy muost.ra menor 

porcent.aje de error, aunque no aplica para compuest.os halogenados. 

También. se evaluó el calor de combust.ión en los que el error 

siguió la misma. t.endencia que con las ot.ras propiedades. 

En lo t.ocant..e a las prcpiedades de t..ransport.e, se evaluaron, 

eoJDO ejemplo, por el mét.odo de Thoma.s t.ant..o para liquidas corno para 

gases. 

Los tnét.odos que incluyen los par~t.ros de UNIFAC no son t.em.a 

de discusión en est.e t.rabajo, a pesar de ser un mitt.odo de 

cont.r1buci6n de grupos para la evaluación de coeficient.es de 

act.ividad, debido a la amplit.ud del t.erna. 

Como se ha podido observar el m6t.odo de cont.ribuc16n de grupos 

t.ambi•n puede ser de ut.ilid&d, si se le requiere, para det.ertrú.nar 

algunos parA.w.t.roa que post.19rior...-nt.e se ut.ilicen para det.erminar 

alguna propiedad t.ermodin•mica. En est.e t.rabajo se ha hecho 

referencia a la det.erm.lnación del segundo coef'icient.e virial y a la 

caract.erización de tracciones del petróleo. pero que en 6st.e Olt.imo 

sólo se hace reterencia pu .. se •Valúa por el m6~odo de UNlFAC. 
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CONCLUSIONES 

Se pr-•nt.aron div.rso. •t.odos de cont.ribucionee de grupos 

para evaluar propiedades f'i•ic••· t.•rmodin6111ic ... y d• t.ransport.• en 

.l.os que se ha podido const.at.ar la aplicación de los m6t.odos a una 

amplia variedad de compuest.os. 

Aunque l.os m6t.odos pres•nt.ados aplican para compues:t.os en 

est.ado ideal. const..it.uyen una herramient.a cont"iabl• para cuando no 

•• t.ienen va.lar.. report.ados de a.lgOn compuest.o dado. Con 

f'recu.ncia result.a ót..11. incluso. para det.ermin&r propiedades de 

c~t.oa que pudieran ser ut.ilizados .n diseftos preliminares. 

Al ut.illzar lom •t.odcm de cont.rJ.buciones de grupos .. 

necesario t.oaar en cuent.a las part.icularidades, limlt.acion- y 

correcciones que sean nec-ario hacerse y que impone cada Mt.odo. 

cuando se pret.ende evaluar alguna propiedad en part.J.cular, s• 

pr-.nt.an, en la mayoria de los casos, divwrsos modelos de 

cont.rJ.buciorwa de grupos de t.al ter.a ~ •• puecllk elegir el qu• 

ú.s convenga o el que~••·~ a las nec-1c1ad-. 

S. evaluaron propiedades f'isicas, t.ermcdinAaicas y de 

t.ransport.e can la ayuda de un programa de cómput.o las cual- se 

r•port.an .n las Tablas de result.ados. En dicho programa s• incluywn 

.la mayor-la d• los m6t.oclos descrit.09 •n los capit.ulos 1. 2, 3 y ... y 

•• ha most.rado la viabilidad et. racilit.ar la t.ar•a d• evaluar, por 

m6t.oc:los deo c:ont.ribucior..- d• grupos, 1- propiedad- f'i•icas, 

t.•rmodin.6.aicas y d• t.ransport.•. El prOgrama no inclUY9 los IDM.odos 

que •• basan 9ft •1 -'t.odo de UNIFAC, asi corno no •• incluyen .los 

_.t.odos d-crit.os en •l cap1t.ulo '5. 

El Mt.odo de cont.r1buci6n d• grupos es •n esencia sencillo y 

t.6.cil de ut.ilizar, aunque pudiera parecer complicarse a medida que 

•• hacen .ayor nó-ro d• correcciones. 



COS> recomendaciOn principal para poder evaluar por métodos de 

cont.ribucianes de grupo, es el que se t.enga cuidado en el m6tcx1o a 

elegir y ~ se sigan correct.&mm\t.e cada una de las reglas_ que cada 

m6t.odo en part.icular t.iene. Los •t.odos ~ •• basan en loa 

principios de las reglas dadas por Benson, es nec-ario 

f'aalliari.zar•• con l.a l\099nelat.ura que •• ut.iliza para .. 1 evit.ar 

cont"usior.... y error- al -=--nt.o de la .val.uac16n. 
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APENO ICE A 

EXPU:CACION DE LA UTZU:ZACJ:ON DEL PROGRAM.\ DE COMPUTO 

El programa. mediante el cual se han obt.enido los dat.os 

1DOSt.rados en las t.ablas de resultados se realizó en lenguaje 

F'OR'l"RAN. S. ha pretendido en est.a programa abarcar pr6.ct.ica~nt.• 

t.odos los m6t.odos descrit.os en las secciones dadas ant.eriorment.e. 

e>CCapt.uando las del cap1t.ulo 51 y al m6t.odo de UNIFAC. El programa 

es de f'Acil ut.ilización pues d• ant.rada se muestra un menó princi

pal •n al qua muest.ra las opr:iOheS ha elegir, es decir que el 

usuario puede elegir en avaluar propiedades f'1sicas 0 t.ermodin•nticas 

o da t.ransport.a, una vez est.ando en la propiedad elegida, se 

muest.ra un sub-n6 donde •• puede elegir al aut.or de al.gOn 

m6t.odo de con~ribuclón da grupos qua se crea conveniente o que sea 

capaz de aplicar al compuesto en cu-t.ión. Elegido al m6t.odo, es 

necesario t.ener- la f'órmula -t.ruct.ural del compuest.o pues el 

programa mos:t.rar• los grupos f'uncionales de que se dispone y se 

debe elegir el grupo f'uncional correspondient.e y dar inf"ormación · 

de cu~t.os grupos del aismo t.ipo se t.ienen y si se requiere elegir 

algón et.ro grupo f'uncicma.l. de no ser as1 el programa. calcula la 

propiedad medlant.e el n:i6t.odo elegido y muest.ra el result.adp con sus 

unidades respect.i vas. En alguna& casos es necesario proporcionar 

ot.ros dat.os que pueden ser necesarios para la correet.a est.imacl6n, 

pero se ha pret.eradido miniad.zar -t.os casos. 

Para un ... yor ent.endilllient.o de lo descrit.o ant.erior~nt.e. se 

mu .. t.ra •l diagrama de f'luJo de la ut.ilización de el programa 

realizado. Se incluyao. com.o ejemplo. el list.ado de l.a part.e del 

programa principal y la subrut.ina del c6lculo de la t.emperat.ura 

normal de ebullición por el mé>t.odo de Ma.ddox. 



EVALUACION DE PROPIEDADES TERMOFISICAS Y DE 
TRANSPORTE VIA CONTRIBUCION DE GRUPOS. 

DIAGRAMA DE FLUJO 

'··· Ul'PH!Hs?E nmm
z.- U11M11LUR!m-
3,. Ul11tcf1MJJWl91· 
4.- 0[11' 

•o 

F 11. 

'· :m:or'f~· l. '" , . • en ra • . ....... f. mro 

'· """""' 2. Cond. taNioa 
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ftETODO 1 
ELllf IU1'ERO 

"" iülmm 



e * +H++-H-H+ V oc lfd:f&'ffiTE vrn CDJTRIE.U:ICN [E: Ga.FOS 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 * 
e • 
C 11.UllUillillll;Ei·U:tU:ílill:~;o A'JO'.iUJUi)(JEU:·nlfi'lllliU!llll!OlilUl.Ul:l:tH . .UlUUOlllllHHlllUIU::t!f 

e 
e 
e 
e 
e 
e 

e 

EN ESTE ~ 5E CFlEE LA CFt:CICll DE m.D.LO DE FRIPIEDAllEB: 1.
FISICAS; 2.-lm1Jlllr.il'IICAS; 3.-DE lRIWSfffiTE fffi l'El>IO r.a.. l'ElllOO DE 
rommu:ms DE m.ms 

CIU Lil'PIO 
5 YUTE<*·*> ';Ei(ll"OliUUl?E?Ellll!UUU!.Ull.()lll:Ell!illllfll!IWlf!lll*ll!ililll"lllJIJOIJIJl.l.UUfilllflOf!OI 

JlllllHllH!IHllM' 

IEITE<*,*> .. OCTm1IIKICN DE m:PlmilES TEIHFISimG V DE TRA 
tlN9'1RIE •• 
YUTE<*•*>.* 
* *' 
lfUTE!<,*> '* VIA C!MlUIU:ICll DE IJU'ffi . .. 
IE(IlEUt,M) '* . .. 
YUTE<•.*>. lflilllHHMllllll•IUfHJIH'X)IJlllJlll!llllllllllOl!lH'IHHJUliOIHJlºUfHHll 

JIHHlºillOt410UE' 

YUTE<*•*)' 
llUTE<•,•l' EST~ SC1l LAS m'.:ICR:S OO.. ffillHnl: 

• • 
YUTE<•,*>' 1. - ESTl!'A:ICN DE m:PIEillaS f"ISICAS 
• 
~ITEOt,*)' 

• 
iE(IlE(*,*). 

* lilUlE<•••>. 4.- 1m1IIRl LA 5ESICN 

• 
YUTE<*,•> ' 
• • • 

Rf"A>(•,*> N:FC 
IF <ID'C. EQ, l> IDTO 10 
IF <ID'C.EQ.2l OOlO 20 
If" <ID'C.Ell.3> OOlO 30 
IF Oll'C.EQ.4l OOlO lil 
If" Oll'C.LE. ll IDTll 50 
IF <ID'C.IL!il OOlO 50 

10 llU F'f"ISIC 
0010 5 

20 au PIEJlll 
0010 5 

30CIUPl!AE 
0010 5 

lfU; CFCml EL11El7 

50 YUlE<*,*> ·~ EJRR *****' 
0010 5 

ilJ DI> 

C Sl(RJTitfl ~ EL LitPINIO DE FIM"IUA 
e 

sw;nJTI!E LltPIO 
DO 5 1=1,24 
YUlE<*•*>. ' 



e 
e 
e 

e 

IF <I.Ell.22> ll"<rn:I*,•>' - Fl"a'!EDAD OC: n. N. ~ L., G. J. 
•H. y G.c.z.· 

5 IDITIN.E 

9.KDJT!tE FflSIC 
160 CIU. Ll!FIO 

IRITE<•,•>' OCIU411~ICll OC FlU'IEDAllES FIS!Cl'S 

• 
lE<ITE<*,*> ' 
• 
YUTE<*,*>· 
~llE(;o;,;t-)' 

1.F<llEHt,iO' 
ltRilE<*,•). 
IJl'<IlE<*,*). 
1'RITEUt, :o ' 
l.Fl..'llE(rt,*) • • 
1.F<ITE<*•*> . . 
llUlE<*,*). 
rs:'4D<*t*>ta'C 

~ <FCICKS OC CIUll.O OC mJ'IEOOt6 F!SICAS SON: 

1.- Ff.l:PlfDAl>ES CRITICl'S' 
Fl€l!ctl oc \lff'(J( • 2.-

3.-
4.-
5.
é.-

FUITtl llR1l. oc EIU.LICl<JI' 
Lln!TE OC FUmll!LIDM' 
TENSI<JI Stffl'FIC!lt.' 
l.O..\IOR lt. talJ ffiJN:If1't.' 

l1l.E tuEro OC <FC!Cll aI<ES?' 

IF (!Cf'C.EQ.1> GGTO 100 
IF <MFC.EQ. 2> GGTO 110 
!F llO'C.EQ.3> GGTO 120 
IF <IO'C.EQ.4) GGTO 130 
IF <IUC.EQ.5> GGTO 140 
IF <MFC.EQ.6> GGTO 150 
IF <IO'C. LE.1> GGTO 160 
IF OU'C.~6> OOTO 160 

100 CIU Lll'l'IO 
~IlEOt,*)' 

• 
<«« ESTJm:ICll OC fl\!J'IRIJIUS CRIT!ctS >»» 

loll!TE<*,•>' SE TIBEN LOS Sl<lJIENTES IETODCS f'lm a ~ OC ffi 
*IF'IEMOOl CRITICl61' 
U\lTEOli,*) · ' 
lirlUlE<*•*>' 
&.RITE<*,*>' 
IJl'<ITE<*,*>' 
l.JtITE<*,*>' 
YUTE<*,~>' 
IEtllEO•,*>' 

"5)' 

IE<ITE<*,*>' 
\RilE(*,*). 
l.f(HE<*,*)' 
lrRllE<*,*). 
l.tU'TE<*,*>' 
l11JU1E<~,*>' 

i..RITE<*,*>' 
i.RllE<*,*). 
'-RITE<*,*>' 
UUTEO:,*)' 
ltrlUTE<*,;O' 
~ITE<*,*>' 
i.RITEH•,*>' 
FfAD(*•*) NfC 

1.- l'ETOOO OC J. Dm..ES Fm-m V CElJG'. llOlOs' 
(Fffi:A Te, f'ci' 

2.- tETrl>O OC~ l. STJa V <EIRE 1\0XS' 
<~ Te, Pe, Ve y Zc de parafinas norules) ' 

3.- tETrl>O oc ll.ESSINJl;D l.Erol':' 
<~ Vq hid. sat. y ro sat. y COO'f>. polare 

4. - l'ETOllO LE: FEDCRS' 
(~Ve; hidrtt. y e""I'• polarasJ' 

5. - rET000 OC 1~ t\. t<l..JllCEW!TZ V R. C. ~ID' 
<Te, f'c y Ve>' 

é.- l'ETIJOO OC L VllEllSEN <f'l*A Te, f'c y Ve> • 
7.- l'ETOOO oc fl'mJ5E (f'A'j:I Te, f'c y Ve>. 
S.- l'ETODO LE: !. C. 9WES ' 

(f'c, Ve y Zc, coro:ietda Te>' 
9.-JOSEFtt W. Jll.!Jl:A V T. E. MJIERT <Te v f'c)' 

10. - VCl.~ 1t. tOll LOOI . .' 

e 



e 
e 

·IF !lll'C.EQ.ll OOTO 10 
IF <NR.EQ.2> OOTO 15 
IF <NK.EQ.3> roro 20 
IF OIR:.Ell-4> OOTO 25 
IF !lll'C.EQ.5> OOTO 30 
IF !IU1:.EQ.6l OOTO 35 
IF !lll'C.EQ. 7> OOTO 40 
IF <llJ'C.EQ.B> OOTO 45 
IF !lll'C.EQ.9> OOT0 50 
lF ( lll'C. EQ.10I llJJO 160 
lF <NR.LE.11 llJJO 100 
IF !lll'C.IE.10I OOTO 100 

10QlJ..RRltl 
OOTO 100 

15 ou. 1lllllS 
IJJlll 100 

20 OU.lam: 
OOTO 100 

:z; ou. FEIXJlS 
roro 100 

30 OU. l<EID 
OOTO 100 

35 OU. l'/Wl 
OOTO 100 

400U.RIR!l 
OOTO 100 

45 OU. SINHS 
• OOTO 100 

500UIRKRT 
OOTO 100 

e 
110 OU.Ull'IO 

YU'IE<•,•> . . 
llUTE<•,•> . . 
YUTE<•,•>" 
WlE<•,•>· · 
walE<•,•> . . 
llUTE<•,*) • . 
a.RitE<•,•>. 
YUlE<•,•>. 
tiRITE<•,•>. 
YUTE<•,*>" 
WlE<•,•>". 
WlE<•,•>" 
tlUTE<tt,•). 
YUTE<•,•>' 

1.- A. a. llldOWJ( y J. n. muMlZ' 
2.-~ AJZIQ(A' 
3.- DAl9.H: llBIIlll, llHOll 2111 et. al' 

ll!'J.iabl9 • .,1o a--~· 
4.- \U.WR ll. !DIJ LOCR.' 

• • • 
* lllilE<•,•>. ~ IEllllO a.IIEl?' 
"81>C•,•>NFC 
IF !lll'C.EQ. ll OOTO 112 
IF !lll'C.Ell.21 OOTO 112 
lF !NK.ELJ.3> OOTD 115 
IF !NK.EQ.4) OOTD 160 



e 
e 
e 

IF lllD'l:.l.E.1> 0010 110 
IF (lll'l:.GE.4l <D1D 110 

112CIU~ 
ooro 110 

115 [)U )lll'.Nl 

OOTO 110 

C aBElll UDl. ~ EL CIUllD llE TE!fflll\1\HS ~ llE EIULICilJj 
e 
e 

120 [)U Lill'IO 
YnTE<*•*)' ' 
~IlE<*t*>' ' 
\IRllEhi,*) . • 
IJ<I1El< .. l' << a:ull.D DE WffAA1\H6 MR1l.ES llE €W..l1Clal »' 
~ITE(iE,*)' ' 
liRllE(!t,*). 
\IRI'IE<*t*>' 
~ITE<*,iir)' 

~1TT::<*t*>' 
YUTE<*•"º ' 
liftllE<*•*>' 
IRI'Tt<*•*>. 

· \IUlE<*,*> ' 
f\EAD(*,1t)NFC 

1.- W. V. LAI, D. H. CIBI y R. N. MDll!l'I' 
2.- llAt!Uf: !EHINJ et. al.· 

(!IClo a las presiores de 1.33,101.32 y 1'19.'18 lhl • 
3.- IBNt<ll l. STIEL y GEG.!E lllllOS' 
4. - \O..W! A.. l9lJ Lmt.' 

1 ~ l'ElllOO EUGES'l' 

IF <Nl'l:.EQ.2> OOTO 124 
IF 01'.PC.EQ.3) OOTO 126 
1F <N:fl:.EIMl OOlll 160 
IF (tcfl:.l..E. l> OOTO 120 
IF 1111'.R.<E.41 OOTO 120 

124CIUIUOG 
<DID 120 

126 au n«JOCS 
00!0 120 

e 
C SUEtelJ LOCA..~ EL OUlUl DE LIMllE DE FUnl&ILIDAD 9.FtRICR 
e 

e 
e 

130 OU LllPIO 
~ITE<*,*>' 
~TE<*,*)'. 
~ITE<:t,'Jt)' ' 
IJ<llEl*,•l' ««« Q'.Ull.O llE LIMl'JE DE l'Uni!ILlllflD »»>' 
llU1E(•,•>. 
llll1E<*,•>' P1R1 ESlE Clm sa.n SE T!EN;: lM ~CllO•' 
~IlE<•,*>' 
llUTE<•,•>' 1.- 11'RTIN S. HIGI y l'!MlJ> P. llftffR' 
IEITE<•,•>' 2.- \O..VEI< ~ tEKJ Ul~ . .' 
~ll'E<*,*). 

IJ<llE(•,•>' <llE CFt:ICJJ ELIGES?' 
rsu>l*•*> U'C 

C 9.aetJ LOCll. MiJI EL rA..llLll DE LA lENll<ll 9.ff!;l'!CIA.. 
e 

140 [)U Lll'f'IO 
lifillE<*,*). 
\!RllE<*,*) • • 



e 

'-'RITE<*•*)• 
IRlTE(* .. ) ' «« ESTil'R:lll>I OC lDSICl>I 9.EWICI!t. »»· 
!Jf(llE(*•*). 
IRlTE<*,>l ' Fl'AA ESTE aaJ SUD SE TIEllE lJI l'ETOOO' 
IEUTEC*,*) ' 
~fil(*,*>. 1.- tro..Eir9..GB&' 
llUlEC*,>t)' 2.- VCJ..\ER A- tENJ l...ll:A...' 
YUTECii,it)• ' 
llUTEOlf,it) ' OU ELECCICJ.I ES?' 
l'EAl)(-:t,*) NFt 

150 CIU. Lltl'IO 
Ellll 

e SIJIWTlll'l oc raus V 9..9'EN.JS u:ous Fl'f.A CFCIClES oc PIU'IEOOOCS 
C lml!DllR1ICUl 

e 

9..IRllTII€ P1ERIJ 
180 CA.L Lltl'IO 

'-RllE(it,;<t;) . • 

~IlEC*,*)' ' 
i.RITE<•,*>, ' 
llUTE<*,•> • ....._,, IElmilrff:llN OC ffi'!PIEDAllES lEIMllIIR11CUl "'*'* .... 
l.RITE(it,it)' 

lllITE<•,•> ' LOS tElllXlS DE Cl'j_ll1j) t'fflA F'IU'IEDAllES TEmJDIPRUCA 
*5 !DI:' 
YUTE<*,*>' . 
.ra'.TE(M,~0' 

YUTE<*,*)' 
llUTE(it,10' 
~IlE<*,•)' 
YUTE<•,•>' 
~<*,*)' 
YUTE<•,*>' 
íSIH*,*)Nf'C 

1.- Cl'f'fCIDM llUJUFICA' 
2.- ENTRJ>IAS' 
3.- DITID'IAS' 
4. - EllEffiIA LI!IE' 
5.- l.0..1.m A. lnlJ FllDCIF!l.' 

< ~ NJEll OC Cf'CICN ELIIES ?' 

IF <NFC. Ell.1> <DTO 100 
IF <tO'l:.EQ.2> OOTU 110 
IF <Nl'C.Ell.3> OOTU !:SO 
IF <Nl'C.EQ.4l OOTU 160 
IF <M'.f'C.Ell.S> roro 110 
IF <NFC.LE.1> OOTU 180 
IF (M'.f'C.ILS> OOTU 180 

C auDIJ l..!lCA.. OC CFCICHS t'fflA EL CRD..l.D 11E Cl'f'fCI~ OURIFICIS 
e 

100 CIU. Llrf'IO 
UUTEC*,*)' «<<< m..a.LD L'€ ctfll:IDAr:€S m.cRifltfS >>>>»>>' 
~ITEG'f,:it)'' 

llllTEC*,•> ' LOS IETOOOO OC Cl'j_ll1j) SJI:' 
lf!lTEC*.•l' 
ltiRITEOt,-lf)' 
YUTEOf,*)' 
UUlEC*,*)' 
ftlUTE<*,*>' 
!.RITE<*,*>' 
liRITEO~,:O' 

~ITE<*,*)' 
~<*,*)N:ft:: 

1.- l1lTT SWE'.S v c. s. mlllEllS· 
2.- s. w. E0EDI y J. H. 11..65' 
3, - D. N. RltRil y L. J(. DmAlSlml' 
4.- C. F. CH.EH y A. C. ~· 
5.-1.0..l.m !t. retJL.CCA..' 

( Wl. ES TU El.ll:clll>I ?' 

IF (IU'C.EQ.1> GOTO JO 
IF (NJ"C.Ell.5) roTO 180 
IF crac.LT.1> roro 100 



e 
e 

IF (llfFC. GT .Sl OOTO 100 
10 Q'.U Cf11JTT 

. OOTO 100 

C !UtEN.J l..OCA. DE CJ'CI()I fW.A El. CR..01.0 DE EMHU'IAS 
e 

e 

110 Q'.U LitPIO 
~IlECit,*) ' «<<<< CRDJ...O OC ENTlt.f'IAS >>»>»>'· 
liRITE<:t,*)' ' 
lllITE<•,•» LAS IR:IOES Stlll1' 
ltlUTE<*,*)' ' 
\iRllEOE,*)' 
\RITE<*,*>' 
~Il[(*•*'. 
UUTE<,of,*)' 
WT'EC*•*)'' 
~TE<:t,iE)' 

~<*,•>tlFC 

1.- OOIU'IA Al&l.JJIA' 
2..-~ DE Ftllm::l()I' 
3.-~ DE IDUSfI()I' 
4.- 1.1:1.\el R.. rau un~: 

<ll.E NJ00 DE CFCI()I EUIES?' 

IF oac.a¡. u oom 102 
lF <tGC.EQ.2l OOTO 104 
if <llFC.EQ.3l OOTO 106 
IF <NK.Ell.4) OOTO lBO 
IF <NK.L.E.ll OOTO 110 
lF <llFC.IE.4> OOTO 110 

C SE tm LllS IEllllOS ~ fmA LAS IR:ICKS IXl)A5 fmA LA EMTl'U'IA 
e 

e 

102 OU Ul'PIO 
liRITE<*•*>' 
liRilE<*•*)' 
YUTE<•,*). 
WU1E<*1*>' 
YUlE<*.~º' 
lir.RI1E<*1*>. 
\iRITEHt,*)' ' 
t.RITE<*1*> • 
&rRITEC*1*)' ' 

llUlEO•t*>' ' 
YUTE<*1 *>' 
~(:t,*)lrlF'C 

11111 mJll.D DE EMTAJ'IA \\\\\\\ ' 

Fm El. IETllXl DE:' 

1.- J. L. mMILIN <estado ic!Nll' 
2.- mn 93.IE=S, et al (vapor estado idea]). 

3.- 1.1:1.lel R. SlD9ll Lll:R . .' 

f CU: CFCI()I El.HES ?' 

C CFCICUS FWA El. CR..01.0 DE CIUJ< DE ffl\tR:I()I 
e 

e 
e 

104 CIU.. Lil'PIO 
~ITEC*1*>' 
lilUlE<*1*)' 
llUTEf:.t,iE)' 
~ITEHt,*)' 

lif\ITE<* 1 ~)' 
lllfdTEC*1 :<f)' 

~ITE<* 1*)' 
~ITEC* 1*)' 
lrfUTE<*1*>' 
llUTE<*1*>' 
~ITEC*1*)' 
~<.*,*>~ 

///////// mJll.D DE CA.<Jl DE f'IRKI()I \\\\\\\' 

Fffi LllS tETOllOS DE:' 

1.- tllTI ~. et. al.· 
2.- S. W. l9ED< V WSS' 
3.- K. r. 1.E1im V OCAAISIRW 
4. - ~ Au: V Th!Jll IGIDT' 
5.- 1.1:1.\.el R.. suaet> lOCfl._. 

C CFCICKS DE IETOIJOS fmA El. mJll.D DE ~ DE OJ1EUlTl()I 
e 



e 
e 

106 OU Ll/PID 
lfUlE<•.~>' 111111 CA.1ll.O !E OllR OJll.GTl~ \\\\\\' 
YITTE<*,if>. 
IRilE<*,•>' Ll5 l'EllllC6 D!Sf'IJIIR.ES set1:· 
YUTE<*,*>• 
YUTE<*•*>. 1.- G. R. KIGUOC' 
llITTE<*,*). 2..- R. L. ORXml' 
YUTE<*,*>' . 
IRilE<*•*>' 3.- IUJ.fR A.. SlD'Dll LIDL' 
YUTE<*,*>' . 
IRilE<*•*>' nu El.ECCU)j ES:?' 
f61>C*t*>NFC 

C &JREIJ LIJ:A.. F- U6 IFCli)j[S !E OUlLO !E ENTIU'IA 
e 

e 
e 

ISO OU Ll/PIO 
lflllE<*,*>' <«<« CA.1ll.O !E LA EM!m'IA »>»' 
YUTE<*,*>'. 
WUlE<*,•>' 

*SO.Is' 
YUTE<*•*>' ' 
YUTE<•,*>" 
YUTE<*,*>' 
tifiITE<•,•>' 
YUTE<•,•>• 
YUTE<•,•>• 
\IUTEC•,•>. 
YUTEO•.,•>' 
IEF()C*,•>NFC 

Ull rEllllCJ5 Dlsroaa.ES FA'A EL CA..lll.D !E ENTlPIA 

1. - ltJTT 9UIEFS, et.. al.· 
2.- S. W. 1IEJBJI V aa;• 
3.- T. P. 1HD1 V TID6' 
4.- MI!IM: llBUNI' 
s.- 1.1'.L- A.. !DIJ wn: 

< D.R. ES 1U ELEI:CICJI 7' 

C SlJl9IJ LlDL fmR U6 IFCli)j[S 1E. DUl.l.O !E LA EJER;IA UIH: !E GIHS 
e 

e 

160 OU Lill'ID 
lflllE<•,•l' <.««< CR..llJ.D !E LA EIEl<GIA UIH: »>»>' 
lifUTE<•,•> • . 
lflllE<*,•>' Ll5 IElllD> DISFUIIRE PA'A EL Cll1ll.IJ !E EIEl<GIA U --·· lilUlE<•.,•> • . 
YUTE<•,•>' t .. - J. L. ~IN' 
lflllE<•,*l' 2.- - lff.\El.Ell y OEllUN' 
lilUlE<•.,•>. 
lflllE<*, •> ' 3.- l.U.- A.. IDIJ LOCA . .' 
lilUTEC•,•>' 
lflllE<•,*>' <U CFCI~ EUIES?' 
IEl>C•,•>NPC 

170 CA..L UIPIO 

~ 

C 9JfRITOO Fml U'6 CFCIIM:S IE. DUl.l.lJ !E Flill' !E -ff<lE 
e 

&&IJJIJllEP!ffM¡ 
40 CA..L UIP!O 

lflllE<•.•>. <«<«< mJ>!El)jUS !E IBNlfffilE >»>»»' 
lifUTE(-!t,•). 
llUTE(*•*>. LIS F'RCF~ JE ~TE A EVf:lJ.m ~:· 
~llEH•.,·ill)' 

11\'llE(*,*I' i.- VISlElDAD' 
~Il"E< * _.¡ ' 2. - WllXLTIVIOOD lm11CA' 
lEdTEC*•*' 



e 

liRilEO,,*) • 
!.J.:I1E<*,i4') • 
lr.f;:IlEC*•*> • 
llUTE<*•*>' 

• • 
* • 
~(*,*)N:f'C 

3.- \0..1.!:R íL tElltJ Ff<UC!PA..' 

( CtR. ES lU EJ..Ea:ICI< ?' 

IF <N'.Fl:.EQ. ll OOTO 10 
IF <N'.Fl:.EQ.21 0010 20 
IF (N'.Fl:.EQ.3) 0010 30 
IF (f>l'.FC.l.E.1> 0010 40 
IF (N'.Fl:.GE.3) 0010 40 

e ""*·'"'~;:tEHuHuit CPCict.ES ~ ESutm LA v1sc:os1000 1utun11iu.1H.co: 
e 

e 

10 CIU. Ul"P!O 
ll'<IlE<•,•> • 1111 tFt:llJES f'MA EL CA.11.1..D DE VISCOO!DAD \\\\' 
!.RITE(*,*>. 
liRilE<*.*). 
lilUTEC•,*> . 
WTEC*,*) ' 
t.RM<*,if) • 
IEffO::<*,*>' 
ltlUTEC*,*>' 
~llE(:t,*). 

l.RITE<*•*>. 
liRITEC*,iit)' 
~(:'E,it)N:f'C 

1.- IETlllO DE CHlliC y Elllff<' 
2.- IE11llXl DE llD1'S • 
3. - IE11llXl DE IUif<IS' 
4.- l.m VEl..SEN, mlOOZO y LIGN 1"'1'" 
s.- n. ~y t(. unms· 
6.- J. L. OE\IR..IER, P. ~Rlf>IJ y OO'HJ't'E' 
7. - \O..\,ffi íL tElltJ LOCll.' 

( ~ tFt:!Cl< ELIGES ?' 

C ..........,,.. CFCICJES f'MA ESTllR"< LA <DIDLCT!VlllAD 1El'111CA ****** 
e 

e 

20 CIU. L!l"PIO 
~TIE<*1*>' 
IE<ITE<*•*> • 
~Ot1:l)' 
tiRilE<*,*). 
llUTEC*1*)' 

liRITEC*1*>' 
r11u1E<*1*> • 
i.RilE<*,~º. 
lilUTE<*i*> · 
~<*1*>NFC 

30 CIU. Lil"PIO 

™' 

rE:IOIXE f'MA EL 0UJ.L0 DE CGllllCTIVIDAD lm1ICA' 

1.- D!f'll( IDf y GEmE TKJOOS' 
2.- tAEJ ~m Y llfl"m E. OOJEERT' 
3.- \O..\,ffi !l. tElltJ LOCll.. 

<CIA.. ES lU ELEO:!OO' 

e SUIRJTIN\ Fml EL Cll.D.l..D DE Te V Pe f\Jl EL tET000 DE FCH'AI V TtllDOO 

9.J!fflJTitE Flffm 
fEI... TAB21C8,15>, TABZ?C16,2>, TAro3<8,2), TAEQ4(8,2> 
Ol1'0I /TA211TAB21, TAB221 TIW23, TAro4, TIPO 
~T!P0(16l•7 

5 CIU. L!l"PIO 
llUTEC* 1*) '------------------,.___. 

( 



e 

loRilE«,M 'I Q4lll.D DE rna'IEDADES aUTICAS Fffi a rETOOO 
* :· 
loRITE(<,•)' 1 JIE5Slff{LLAOO Fffi J. CllRES FOOtm V G. llDOOS. 
* :· 
l.1IUTE<:t.*)'--------------------· IS\ITE<*•*> · 
loRITE<•.->' a rETOOO rf\.ICA FffiA LOS SlllJIENTES CRfOS DE 

llCO'fl.ESTOS:. 
WUTEOt,*)' 
lollITE<•,•>' 1.- HIOOOCffi!l.li'!E ll.IFATIOJS SAT\RADOS. • 
\.RllE<*·*) . 
lollITE<o,•>' 2.-HI~ iUFATICOS r.D-51111.mOOS.' 
~ITE<*,.~)' 

lollITE«,•>' 3.- Hll>fU'.Milj;$ N'l'lENICOS.' 
t.l'<llE<*,*>' 
lollITE<•,•)' 4.- HIDRICMaRE Mln\TICOS.' 
l.olUTE<*,*)' ' 
'-RITE(*,*)• , 
lllllE<*,•> • s.- V!L~ 11.. suaau um... · 
l.EilE(*•*). 

* 
* lolUTE<*")' 1 CIA. ES TU El.E:CICN ?' 

READ<*1*HlF1: 
IF (NJl:,EQ.1) OOlll 10 
IF <rat:.EQ.. 3> ooro 1 
IF {Nf'C.EQ. 4) OOTIJ1' 
IF <llF'C.EQ.5> ooro 500 
IF !tcfl:. LE. U OOlll 5 
IF {tcfl:,!E.5) OOlll 5 

10 llUTE( .. *)' ' 

7 llUTE!•,•) 'l'fflA HIOOOClllB. MTIENICOO (Cl!l.lllll) V fffmTil:OO CDS 
*Inm'l CDll A.IFAHCOS 9J- ID LAS f.ml-FICISICIES LDEIUS' 
UUTEOf,*)' ' 
lollITE<•,»' !RE EL N.JEro DE Al1JllS DE CAlllNl DEL CQRESTO' 
LRilE< *'¡,¡) ' (***H Nl l1S IE 15 *******> ' 
r€ADC*,*> fo:fm 
~ 
5lllllFO 
NRJ>=() 

Ic() 

14 IF (l.EJ¡,4) OOlll 25 
15 1=1+1 

Y\:llE(*•*). 'ª CXl'ft.ESTO Tl0E CRf'(6 DEL nrn· ,I, '? CSI=l, l\OC'> 
•1]' 
f'EM(*,*>SI 

IF <SI-U 14,20,14 

20 \1IUTEC* 1*)' { cu:tJTI:6 CSd.F'CS Tlf'O' ,I,' 1-R'n' 
f;EAD(*•*)tm...f' 
IPOTA=l 
WUTE<*,*> 'TAB21=', TAB21<IPOTA,PC.mro,' ', TAB2Hlf'OTA+4,~ 
~TAB21!IPOTR,llURBl l<f(RJ> 
~TAB21(1FIJTftt4,N:mllllfllRF• 

t.IUTE<*,*>' 9.l'M'=' ,s.tM,' s..n::.8=' ,9..J'U:I . 
25 IF <I.EQ.4> llEN 

ooro oo 
El.SE 



e 
e 
e 

OOTO 15 
EN>IF 

30 IRilE<•.*> •• 
&.RITE<*,*). . 
ll"lilEC•,•I' <llAITAS CADEN<S F~flNICIS 5EllNlffUAS <FmIFICAS 

•ICJESl IW?' 
~<*·*)m:l"ll 
liEITE<*,*>' ' 
liRilE<~,.~o · DA"E Wi <iSCIJlel'O) • 
~IlE<*,"'-> • Recuerda que el l'Ullef'O de Wierer se calcula 111Ultiphca 

*rdo el n.-ero de ataros' 
lilUTE(iE,*)' de carbot-.:> de un lacio de cada enlace cart>oro-carborll p 

b" el l1JllilE!fO de ataaos· ~ 

ii.RITE<~,*) · de carbom del otro lado del enlace carboro·-carbol'c en 
* la 1J10lecula. · 
~<*•*>WI 
\.RITE(*,*>' 1'tE t.111 (parafina roNJta]) · 
fiE.AD<*t*>l.r.N 
IF <N:f1:.EQ.2> ooro 100 
IF (N:f1:.EQ.3) OOTO 200 
IF UUC.EQ.41 OOTO 300 
DO 35 f(=l,rt;ml 
SU1C=9.11HH*<K-1> 

:is CDITIN..E 
<!O fA=((WlM0+2.C>+O.OB7"""'41lt0.004&<5lJ10/3. 

FIF().5'< <WIIW +!. C>+0.101>l'ffi'll-0.005<(11iff'll'"'2> 1 
~=<F~ 
l•UTE<*,*> 'MCT=' .~ 
IR:T = (FB<9.J'Rll 
~~ .. 1.s 
llUTE<*•*) ·~;al.5=' ,~ 
IR:T=IA:T**(4./3.) 
~"62.055 

TalIT=C8,,+t:T, /(27-f<•ffi:TI 
FOUT=<M::n I <27•!0'0 "*2> 
!.RITE<*,:+). • 
l•fUTE<*,:¡¡)' ' 
lilUTE<*9*)' ' 

ll<IlE( .. <I' EL Wlffi DE LJl 1ElftRllT\R'.l CRITICA ES=',TlllIT,' DO' 
YUTE<*•*> ' ' 
ll<llEC•,•I' EL Wlffi DE LJl F!Ell~ CRITICA ES=' ,Fi:RIT,' [atmJ' 
ti.RITE<*•*>' ' 
lrlUTE<*•<t) · ' 
.m:TE<*•*>' ¡.m TEmlNm CCN ESTE tETOOO? [5 o ~' 
i;t"JU>(it,45>51 

45 ro;mrcro 
IF (5!.EQ. '5') OOTO 500 
IF (5!.llE. '5') OOTO 5 

C *""'Hl~ l'LIFAT!CllS l>[J SA11.f<AOOS 
e 

100 ll<llEC•.•I . LOS TlfüS oc ooa..f5 E),LJCES EST~ rsrrmocs Fffi L(ll 
* N..l'EF.tlS: . 
~TE<*,*>' f'fUl'E1'f.S OOE:l.ES rn...ccES' 
00 105 I=l,16 
ll<llEC•,107lTIP0(!) ,· SE LE ASICNl EL N..l'Ero:' ,1 
IF CI.EQ.61 IRilEC• .. I '5Ellllll05 OO!t.ES 01.iCES' 
IF CI.ED.13) ll<IlEC•,•I' lR!FtE Bl.Jll:' 

107 ro;mTC2A25,I3l 



e 

1re tlMIN.E 
lilUTE<•,•> · 
llllTE(•,•>' Jlq'E EL 111.l'EFO DE TIF1l DE EMJCE OOW: llESfADO' 
l'f'SID(*•*) lPOT 
S-.TAEIZ!<IFUT, !) 
Sll1~'9 .. M!IHAE122<IFOT ,2! 
!<RITE<•,•>' <í4'QJIEKS DE rilS CCMRillCl<HS'? (51•1, WOl>' 
J;EAD(*•*>SI 
IF <SI.E'Q.1> GOTO 100 
OOTO 40 

e *******Hl:~ M1=1"0Uanfo;n)(;or:()(11:<u.-?4Mic 

e 

e 

200 llUTE<•,O)' LIE TlfOO DE ~SE U:S AS!Gm L1E SlaJIENTE 
*S !U'ERJS•' 
WlE<•,*>'' 
lll!TE(•,•> 'WITRIW:ICH FtR TIF1l DE ESTTU:TIR!' 
'-RITEC•,if)' H' 
lll!TE< * ,., ' 2n C LE CCRiESFtN>E EL fUEll!l 1' 
lllITE<•,•>' / \ 
lll!TE(•,.,. H' 
&..RITE<*,*>' 
llUTE<*t*>' I' 
lll!TE<•,•> • 3n C LE ~ EL fUEll!l 2' 
lriRITEC;e,•)' / \' 

YUTE<*•*'' H' 
WTEC•,•>'' 
\IUTE(*9*) ' I' 
ll<ITE<•,» • 4n e LE ~ EL N.l'El<ll a· 
lll!TE(•,*>. 11\' 
lll!TE<•,O)' IDl!Rlw:ICH f{J! IWIU.O IR'lDIIOO 4' 
lllITEC•,•> 'CDITRIB.J:I(J.j[S f{J! POOICI~' 
\f<ITEC•,*>' cis-1,2 5' 
lirtllE<*,*). -1,3 6' 
YUTEOt,*)' b·«1is-1,2 7' 
YUTE<•,•>' -1,3 e· 
lllITE<•,•> ' Jlq'E El. MJ'EnO DE TIF1l DE ClJllRIIU:!CN ' 
RE'ADC•,*> !POTA 
UU'JE(ii,M)' T~',TAB23(IF'OT,l>,' TAB23'.2=:',T0023UFtJT,2> 
lllITE<• .. >' <Wf«AS 9JI W.. TIFO El.BlIOO? ' 
1'61>«•,•>NR.P 

~TABZl<IFOTA,lJllllRP 
-TABZl<IFOTA,2liENlRl.P 
~ITE<•,•> • 9..l'M=' ,9.l'm,. 9J1'.e=.' ,9.Hi.I 
LllITE<•,»' f 11ó!EAS llil31R Oll<R CXllTRIW:IBl'I CSI•l1 N>Oll' 
~<•,•>SI 
IF (S!.E'Q.1> GOTO 200 
IF <SI.IE.1> GOTO 40 

e !lo:c :t:niuiwcccif HI~ A'.ttRTICCS ~~~ 
e 

3lO UllTEC•,»' A LOO TIPOO DE srru::TI.liAS SE LES ASI~ LOO SIGJ!ENTE 
•S IU'EllOS:' 

\.EITE(;..,;¡.)' \\' 
W\'.Il'E<*1*>. 3n C-H ;til.l'EJ\'O: 1· 
~lTEC~,+!:)' :· 
~Il'E<*1*>. 
UUTE<•,*>' \\' 
!i.RITEl~,*>. 4n e- ; lt.l'EMl: 2' 
UUTEC,.,:d' 



e 

~ITE<*,~>· 
lofülE(*,•)' \\ I' 
lrEITE<*,*) ' 411 C ; N.tERO: 3' 
llUTEC:t,*>' l' 
r.rlUTE<*,*>' 
llUlE<•,•>' rurrRIW:I!JES Fffi FOSICI(ll)' 
lo.RITE<*t:t>' ' 
t..RITE<*t'O' 1-2 111..tEJ;D: 4' 
LfUTE<*,*)' 1-3 l'U'Efi.O: 5' 
t..RITEC'l,:o:)' 1-1 ruE:J\1J: 6' 
lo.RITE<*,:~-)' 1-5 r.t..l'El;O: 7' 
&ftlTE<*,*)' 1-6 NJ'EJ\1J: 8' 
lllllEt•,•>' J)'.:4"E EL tumJ DE TIFIJ DE aNTRIW:ICJ>I' 
r..EAD<*•*) IPOTA 
IEtlTE<*,'º' ccu:MAS m.t m... TIFO ELEGIOO?' 
ísm(!*,;.;)t'°"-f' 

tiRITE(t:E,*) 'TAB24=' ,TAB24<IFUTA,1),' ', TAB'24(lftlTA,2> 
~TAB24t!FUTA,Ui<IG.IF 
~TAB24<IroTA,2> *fG1F' 
r.RilE(*,*)' 9..H4F' .~.. an:m=· ,s.n:m 
UUlEl",•>' DESEAS B.EIJIR llm1 aNTRIEU:lCN? [51=1; NJOlJ' 
~f*,*)51 
IF tSI. EQ.1) OOTIJ 300 
IF (SI. tE. U OOTIJ 40 

500 ~ITE<*,*> • ' 
END 

C !'IJIWTOO F- EL Cl'LQ.\.D DE mPlrnlllES OllTICAS F!Jl EL l'ETOOO ~O
C -il.AOO Fffi L.ID-"d> l STIEL V <ERE 1lfJllOS AFt.ICIR.E A F~flli'.lS MRR.ES 
e 
e 

&JIWJTltE Tlf)IJOS 

S CIU Lll'PIO 

* 
* 
* 

l•IUTE<*•*>' 
ISdTEC*•*)' ' 
IRilEt•,•>' __________________ _ 

* ti.RITE<*,*>' l 
* .. 
IR!lE(•,•>' I CU.ll.l.IJ DE mPIEOODES OllTICAS F!ll EL l'ETOOO 

I' 
IR!lE(•,•> 'I ~ FOO l.ElNVlD !. STIEL V GEIJWE 1lllDClS 

* I' 
1.fUTE<*•*>' I 
* \' 
*~ITEC:t,~).' 1-------------------

lo.RITE<*•*> • 
• 



1.RilE!<,>) '"""""* EL l'ETOOO l'fLICA A ffiWilll'S lm'R.f.S ""*"*'*' 
WtilE<*•if) · ' 
YUTE<*,*>' ' 
"RITE<•,•>' ' 
lilUTE«=t,-:lf)'' 
1.RITE<•,H' M'E EL ~ DE ATcns DE CffilOIJ DEL CD'f\ESID' 
READ<*, ;.:.) N:ffUJ 
~3 
-(~1)~(~1)/6 

TI:iuT=Z3:!!. 7•<-<~ >-363.17«W-660. 98 
FtRIT"'47. 39l!FN-294.64<>(""1(N:ífl&;a2' l +174.21 
\/CllIT=(O. 011719*f!H>.070096"(""10CffiilH2') +o. 036497> 
\ffiIT=O/W<ITl 
ZIRIT=2.9375+0.1769"111+1.421•<1.W<~2') 

ZlllIT=l/Z!lllT 
1Elll.L=12\l9,ó9-(1162. 91/(1+(0,074181'!(~.B5J))) 

YUTE<*•''º' ' 
llUTE<*•*>' ' 
lllITE<•,>l' roESE!lS EL lllUJl DE LA lEl'fUAT\.fOl llUTICR? [5 o Nl' 
F9lDC.,10lSI 
IF (SI.EQ. 'S') oom 20 

2S 1..RITEOi,*) · ' 
lllITE<•,•> • <DE!EAS EL lllUJl DE LA m;s¡()I CRITICA7 1:S/Nl' 
"6U><~, 10> SI 
IF (SI.EQ. 'S') OOID 30 

~ YUTE<*,~O' ' 
lllITE<•,•>' !1lESE!S EL lllUJl DEL \/!LllEN CRITIOJ? [5/KJ' 
f;B'.4)(*,10)51 
IF <SI.EQ. 'S') OOTO 40 

45 '-RITE<*•*)' ' 
lllllE(•,*l ' CDE!EAS EL lllUJl DEL F'4:"1Cl< DE lll'ffiESIBILIOOD' 
lllITE<•,•>' CRIT!Ol <Zcl? [S/KI' 
rs:.DC-it,10)51 
IF <SI.EQ. 'S') oom 50 

55 .i<IlE(*1*> ' ' 
lllITE<• .. l' !1lESE!S EL l#l..IR DE LA lB'HRAT\.fOl DE EIU.LICIOO' 
lllRITE(*,*> ' C:SIMJ • 
~<•,lOlSI 
1F <SI.EQ. 'S'l OOID &l 
IF (S!.IE. 'S') oom 70 

10 Fa;mT<A> 
20 llUTE<•,•>. El. vr:u:R DE LA lB'HRATl.fOl CRITICA ESo',TCRIT,' no· 

oom 2'i 
30 lllITE<•.->' El. vr:u:R DE LA m;s¡()I CRITICA ES=' ,FOl!T,' [atal' 

OOTO 35 
'40 tlUlE<*,*>' El. VR1R JE.. "1J.tE)'J CRITIOJ ES=' ,VCRIT,' Cclh'.3/molJ' 

OOTO 45 
50 llUlE<*,;º. fl. ~ IE k=' ,zCRrr 

oom 55 
&l lll!TE<*.<l ' LA lUfffiATl.F<A DE EIU.LIC!cr.I ES,', lEW.L," [10' 

ll"<ITE<*,*>' 
~IlE(i<f,*)' ' 

70 lllITE<* .. > • ~ Ccr.ITIPU'fl Ccr.I ESTE l'ETOOO?' 
fiEADC*,lO)SI 
IF <SI.EQ. 'S') GOTO 5 
IF (51,IE. 'S') GOID 100 

100 END 
e 
e 
e SU!Wl I~ "~· Fi'AA a Cl'Ul.LO ll8.. IO-LtfN CRITICO Fffi EL l'ETOOO w 
C ~~e(._...~.~ ~;') ~t.f. ~":ttrl~+ . ......._..,.-



e 
51.BllJTUE l.ET& 
!El. Tlll25!3ll 
llRR:1m TIF2l!31h<30 
ano¡ /TA25/Tw.15, TIP25 

5 Dl.L Llrl'ID 
IOUT=O 
YUTE<*,*>··--------------------· YUl'E<•,ilf). 1 
* :· 
llUTE!*,•> ' 1 m..D.J..D !E. l.O.lJEN CRITIOJ f!R EL IETlllO 
* I' 
YUTE('.'-,i<f)•; ftR ~ ~ 

* ~· 
"f(l1E(11-,*)' I 

• I' 
YUTE<*,•>·--------------------· 10 llUlE<•,*> . 

• 
* • 
* 
• 

llUlE!•,*>' ES IEi:ESMIO <iE F- LA llTILIZil:Ittl DE ESTE l'ETOllO ' 
lllllE!*,*l' Cl&IMS UlS IU6IJS flSIIMl003 A CAl!l <R.FO DE LA ' 
llUTE<•,•>' TIBA 2.5' 
liRrTE<*,*) . . 
YUlEC*1*)' ' 

lllllE!*,*l' OE:iEl'6 IER Lll5 tRFU> AN:IINUS Dl5FDIIll.ES? 1:5/N 
•l' 
IEl)(:E1 20lSI 
IF <SI.EQ. 'N'I rmo 30 
DO 15 I=l,31 
llUTE<•,11>TIP25<I>,. N.J"Em:' ,I 
IF U.EQ.221 lllllE<*,•I ' <liEl'ES ~ 1115 IREU;7 CS/llJ' 
IF U.EQ.221 AEAD!<,20)5I 
IF !5I.EQ. 'N'I OOTD 30 

17 FIRllT!2RlO,I41 
15 !DITIN.E 
30 lllffi<•,*>' <OJi.. ES EL ~DE <R.F0 AN::ICNl. '1.E ELEGISTE?' 

~(K,*)Nl\'l.P 
\iRilE(if.,ili). • 

lllITE<•,•>' <WWTIE GUOO lflV DEL NJ'EF.jJ ELEGIOO?' 
f;EAl)(it,•)tfGU' 
YUlE<"*•*>' TAEf25=', TA82S(N.H.f') 
llUlE<•,•I. <OJi.. ES EL FeD IU..EOJJf< DEL auo ELEGIDO?' 
R:AI)( *•*) FTD...EC 

C DE~ CON U1 EW<Cittl <2.l.2l: 
\ffiIT=IA:RIT+ITAEQSIM'.RJ'I~ 

!.RITE<*,*>' . 
lllilE<*.*>' l.ffiIT=' .\OUT 
YUTE<*,*>' cKW l'6 CHFm Fl.N:ICNl.ES? l:S/Nl' 
f6:1>C*,20>SI 

20 flRllf(A) 

Ir <SI.ED. '5'1 001D 10 



e 
e 

UUlE(;E,*)' lero, etc. 18' 
20 \rRITE<*,*>' ' 

L.RITEO,*>' <OA. ES B.. M.tE\O DE Gd..fO A.N:I~ Q..E ELIIXS?' 
f'.EAD(-i-,~)IFOT 

l.FUTE<•,•>' <ClRITCE IRF1lS ltW llEL 11.J'ffJ El..EGIOO'?' 
fiam(;.t-,.;.t)tffit.F' 

\OUT:l.U<IT+TA!l2ó<IF1Jlli<N];tF' 
llUTE«, <!' ltElEAS El.Ell!R MS !R.fllS f\JCI!Nt.ES? CSINJ' 
fiEADC*,lO>SI 
IF <SI.EQ. 'S') oom 1 
\ICRIT=2ó. á+\l!ll!T 
~(iE,:.t)'' 

W<liE(-li,*) • . 
llUTE<•,•>' a IQ..lJ9I CRITICO ES=' ,\U<IT 
\rRilE(*,*> • . 
U\:llE(iE,*) . . 
IF11TE<•,•>. ltElEAS IXtlTI'1.m cm a IElllOO? [SINJ. 
~<~,10)51 

IF <SI.EQ. 'S') OOTO 5 
END 

e SJ!HJTDR Fml a OUlLlJ oc Te, f'1: V Ve F!ll B. tETllllO ~ 
C if"ff .iu.nru F'CR I{. H. IUKEJITS V R. C. l\EID :utm:E:E E'ElE.llUHll-UlU.E 

e 
e 

re:&. TAB21.H35,3> 
IHlil'CTER TIP211135l•1B 
IDTOI /TA211/TAll211, TIP211 

5 OU. LirP!O 
S='SI' 
I=O 
SJITC=O 
SU'fC=() 
s:JM>O 
tiRil'E<*,*)'-------------------

~ITE<*•*)' I CR..0.1...0 DE ~nm, FfSICN V \.01..tEN 
* :· 
&.RITE<*,*)' 1 tRITla:::6 Fm a tETOOO ~ f'ffi 
* I' 
lrlUTEOt,*)' t V.. M. IUrm.IITS V R. C. "3::ID. 
* :· 
lif<IlE(~,*) ·-------------------

7 UUlE<.;.;,:.t)' 

IRITEC•,•> '+++ f;EJ..ERDA IU: Fml LA UTILIZU::llll OC ESTE tETOilO ' 
IRITEC~.•)' ~ITAS ADEl'Ri ti': LC!i !RAE ESThOCnm.ES V a· 
IF<ITEC•.•>' FE!l'.I rn.ED..lffi DEL ClnlESTO, LA TEl'FUAll.lil'l DE' 
l.EtITE<*,:-0' ERU..ICIOll, EN 'K, F'fl.fl ESTitm Te.' 
lil".ITE<*•*> . . 
IF<ITE<-.->' A LOS !RAE F\N:IIJR.ES SE LES Hl ASIIN100 LOS Sllll!E 

<NTES tumlS:' 
DO 20 !=1,35 
IRITEC.,10HIP211(!) ,· SE LE ASI!Nl B. N.J'EJ'.!): '.I 
IF CI.EQ.12> IRITEC•,*> '<I€SEAS VER l'l'6 IRF1lS F\N:ICM.ES? CS/NJ' 
IF CI.EQ.12> ~l•,100)5! 
IF CSI.EQ. 'N') OOTO 30 

10 fCFn=iTC2}(,2A30,I3> 
20 CONT!lllE 



e 
e 

1oOITT~<1.0UT"*l•021D +33 
Wll<*•*)" • 
...aTE<*•*> • a t.O.J.l'EN aunro es=· ,\A:RIT,' raat.au· 
YUlE<•,11-)' • 
\IUlEtl,*) • . 
liRilE<•.,=.t) •• 
llUlE<*•*l. <T.EEEIS llNTDUll COI EL ffeDm'. l'ETlJXJ7 1:5/N:l' 
IElfl<*.20>51 
IF <51.m. ·5·1 oom s 
EM> 

e ammNl ·~· ~ a CR.D..UJ llEl. \Q.1191 aunen f'l:R a tETOOO 
e •1utiEnn·uu101;..lu:1c:E;1:nlEu: a:: R.. F. FEI>C:RS HHlEUJE;f:ui)ruu•nuu>coc 
e 
e 

SlllOJJllE'. rnxJ;S 
~ 10026(181 
~ /IA26/TM26 

5 m.L UtPlO 
IOUT=O 
YUTE<•,*>'-------------------
liRITE<•,*1' I 

* N<'IlE<*,*>' I 

'-RITE<*,*)· i 
* WUlE<•,.•>' 1 

:· 

:· 

* ;· 
~(*•*)'-------------------

* 
* YUTE<*9*l' 
lilUlE<•,•). 
16U'JE(it-,•l. 
'6'i!TE<~,ifl' 

WlE<*•*'' 
UttfE('.t,J:)' 

llUlE<•,*'1. 
lfUTEt>.>l' 
\IUlE<•,•). 
llUlE<•,*>. 
'-IUlE<•,*>' 
l!RlTECJ:,~>' 

YUTE<•,•>' 
llUlE<•,•>' 
~(J:,10)51 

10~T<Al 

Allftl' 
e 
H 
o 
O <alcdx>lesl 
N 
N tainas! 
f 
Cl 
llr-
1 
s 

lF (51.ED. 'N'l 0010 20 
liRllE<~,*l • anillos de 3 1111eM::lros 
Y"<Ile(it.*) • anillos de 4 aiEMlbros 
1•UlE(i,'f) ' am llos de '5 niieOOros 
YUTE<*,*>' anillos de b eieirt>ros 
\IF<ITE(i!:,~)' dable enlace 
a.RtTE(*,*> · t.r1pl.P enlace 

1' 
2' 
3' 
4' 
5' 
ó' 
7' 
a· 
9' 

10'. 

11' 

12' 
13' 
14' 
15' 
lb' 

17' 
Y\!ITEV • .,;) • cada aoi.llo adicional unido dir«t.afteflte• 
\af\lTEt""'·'°'' · a otro anillo <ta.les C!Wl, bifeool, 1u-fta-· 



e 

30 IRI1E<~,•>' ~ a IU'Ero DE IRfU Fl.M:!Clli'I..' 
~<*,*)IFOT 
IRI1EC*,>l' IO.RITTE mfm !ni DEL tU'Eí<ll B..EG!OO?' 
~(;r,;.;)r.ffitp 

WUTEC:t,*> 'TA.E:21l=' .TAfe?U<IFOT .u,· ',TAEl'211<IFOT ,2>, · . , TAB211<I 
*FOT,3> 
Slt!Teoatm:+ TAB211<lfüT,1) lli'ffiJ' 
WK"-S.tfl'.:+TA8211(lfüT ,2l lli'ffil' 
Sl.JM>SJ'M:+ TA8211 <IFüT ,3> i<MlF1P 
IR!TE(>,>)' <lW tUl <RfU5 R.N:ICNUS lfl B..EGI~'? CS/NJ' 
fEi)(*,lOO>SI 
IF (5!.EQ,'5') OOTO 7 
11\:ITEC•,if)' ' 
IRilE<•,•) ' <llA.. ES fSO l'lUllUf¡ DEL ctn'IESlRO?' 
r.EADto,•)ffO..EC 
UUTEC•,*)' · 
~ITEC*,*)' ' 
llUTE«,•>' <1IESR6 a IA.lJl DE LA mnmn.m CRITICA? C!WQ' 
rEAD<•,10())5! 
If <5!.EQ. '5') OOTO 50 

55~(*,ff)'. 

IR!lE<o,•)' IDE!Rl a IA.lJl DE LA ~¡~ CRITICA? C!WO' 
rEAD<•,100)5[ 
IF (5!.EQ. '5') 00T0 /IJ 

65 Y"<IIEC*1*)' ' 

IRilE<•,•>' <1IESR6 a IA.lJl DEL \Q.1IEN CRITIID? CSIKJ' 
~(if,100)5! 

IF <5I.EQ. '5'1 OOTO 70 
IF (5!.llE. 'S') OOTO SO 

50 lflilE<•,•>' <llR. ES LA TElffliATIM DE EllLLICI~ DEL ctl'f\ESTO?' 
FEADC•,*> 1EillL 
TCRIT""5.4'-0. Tillfltl.E+l. SS<TfW.l..rum: 
YUTE<•,*> ' · 
IRI1E<•,•>' a IA.lJl DE LA ~TIM CRITICA ES=' ,TCRIT,' CIO' 
OOTO 55 

/IJ Fm!T•(FTO.EI:/( (0.33+0.010fTUE+9.lfO **2l) 
~<*,*)'. 

IRITE<•,•>' a 141.JJ"< DE LA~¡~ CRITICA ES=' ,Fm!T,' Cata:!' 
IIITO 65 

70 \OllT=25.2+2.80oAU.El:-t9J'1\/C 
liltlTE<•,*>' 
llUTE<*1*>. EL IAl....m IE_ \Q.IJ'EH CRmco ES=' ,\OUT,. CC.VmolJ' 
YU.lE(ii,*> . . 
llU'J[(!f,*) • • 

llUTE<•,•>' ' 
SO lflilE(•,•>' <1IESEAS ~!Mm at¡ ESTE l'ETOOO? CSIKJ' 

~<•,100lSI 
If <51.EQ. '5') IIITO 5 

100 FmmT<Al 
00 

e amJTIPfl ~ a !Aa.1.0 DE Te, Pe V Ve, RR EL rETOOO ~"ll.l.AOO 
e llll'll':nl1T1o¡ififitUlliElllllEn*llu Fm LVCEJ;SEN :<11•111••~u;ui·;:c•1Ex;t;u'<H:o:lll**'H 

e 
e 

s.auimE LVDER 
~ TAEf.l8(36,3> 
C(JTOI /TR28/TAB2B, Tlf'28 
~ TIP28<36l•20 

5 CAL LitPIO 
Sl.tfl:=O 



. •' 
llUTE<•.•I '• OlD.l.O DE ~11Jl!l ffiIT!lll, rn;51~ ffirTICA V 

lill..lJel CRrTIOO •' 
YUTE<*,*)'* a:N B.. rETOOO ~ FtR LVJ::ET6a.I . .. 
l.Rrf'E(*,*) . * . •' 

YUlE<"",~)' . 
t.IUlE<*,*) . . 
llUTE<•,•) 'lll!OOI! ~ U p¡m LA UTIUm:ICJI DE ES1E "'1000' 
i.RITE<,.,•l' IECESIT~ AtEml DE LOS <HEUS FlN:llHUS V EL' 
~IlE<:t,*)' PE9l l'O...ED.1..M, U\ lBffRAn.M DE EIU.l.lCICJ.I, EN' 
liUTE<*,»' t'IO, !'lf"<A LA ~ICJI IJE LA TEl'ff:MTIHl an-· 
~llE<*,*>' TICA.. ' 
'IU1E<*1*>. 
IEilE<•,ili-)' . 
• • • . 
" • • • 

ll<ITE!<,>l' cTEEESS VER LA TAW\ IJE IHJ?IE FIK:Itm..ES?' 
fiEAJ)(-iit,100)51 
IF <SI.EQ. 'N'l OOTO '3J 

7 IJUTE<• .. I' a: LES Hl fSIGmr.0 LOS SIOJIENlES u..tG00 A Lffi ffiUO 
•S FlN:ICNt.ES:' 
00 20 I=l,36 
~<*,10>TIP29<Il ,'~ LE fSI~ a NJ'EJ;.Oz ',I 

IF <I.EQ.20l IRITE<>,» ·~ '-tR rRi m.F1lS Fl-'CIIHUS [SJ)I!]' 

IF <I.EQ.20) l<EAIH•,lOOlSI 
IF <St.EQ. 'N') OOTO 30 

10 F~T<Z.:,~,14) 
20 IDIT!M.E 
30 1•U1E<*1*> ' ' 

llUTE«,» ' DA'E EL NJS1J DE IJU1J R.tCICJR' 
Ff'AD<*,*) troT 
IF<ITE«,•> ' ctu't<TOS GUOO !DI DEL IUEro ELEG!llO?' 
~(:t,<it)ltG'lf' 

lr.RITE<*•*> · TAK!S', TAB28<IFüT ,1>,' ', TAB28<Jf'OT ,2>,' ',TAB2SllP 
*OT,3) 
5lt'ITC--9.111C•TA!'2SUfüT ,1) «Nln1.P 
9J1TC2=<9.l"fTC2+TAI:l2SllFOT ,D ~' :tt-2 
Stn:C::SJ'f•C+T'82B(lf'OT ,21 ffOU' 
atM:.sJM:•TA!f.lll< mrr .3> >MRP 
YU:lE<*,*) • . 
lfüTE<•,•l' IKIV m; IJU1S AJCI!HUS Hl ELEGin1 (SINJ' 

f.EFtD(*,100)51 



e 

IF <Sl.E!l. "S"l OOTO 7 
~<*,*)'' 
llRilEC•,•l • lllR. ES FSO l'lliil1M JE.. tnflEST!I?" 
~(*,•>FTO..Et 
IR!lEC•,•> • lllR. ES EL \A.IR !E LA ~l\.f:A !E EIUJ._ICIOO" 
~(*•*>lEEUl.. 
TauT=CTEll.U../(0.567+9.111C-9.11TC2>) 
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~~· 

~..ITE(*,*)• 

• • 
* llUTE(•,*l ' LAS 1Elfff,jl11JllS DI~Ia.ES 9:11:' 

YUlE<•,*> · -250, -200, -1001 O, 100, 200, 300, 400, 500, 600, 
•100, ooo, 900, 1000, 1100, 1200, 1300, 1400, 1500, 1600, 1700, 
*1800, 1900, 2000, 2200, 2400, 2600, 29>0, 3lOO 'F' 

llUTE<•,*). . 
Y"dlE(:ri,*). 
llUTE <•,•> ' l1lR. ES LA TElffllATl.llA ll.E ELIIES?' 
fEJi><*,*).J 
au TElffl<AT (Jl 

5 IFIH:=l 
llUlO<•,•>' IDITRill.CICfES VIllR:IINLES' 
DO 10 I=l,14 
llUTE(*, 7> TIP3UD ," N.f'EROz' ,I 

7 FtlmTCllC, 2A15, I4l 
10 IDITillE 

llUTE<•,•l' l1lR. ES B. PUEllD Da mRl Fl.N:ICNl.?' 
f6'¡)(*1*> I 
YUTE<•,•> 'TAIW ,I,J, ')=' ,T~(l,J) 
IE<ITE<*,•>' caAITOS IJU'IJS HlV !E ESTE Tirn?' 
~<•,•)W\JC 

9.nlir..amIB+lllf!ll<I,Jli!IFIK 
llUTE<•,•>. 9.tfJI911:' ,9.lfJIB 
IE<ITE<• ,•> ' <nlI5lEll IWli CDITTUIU:IIHS ~llNUS? [S/llll' 
-l*,300lSI 
IF <SI.Eli. 'S'l OOlll 5 

12 llUTE<•,•>. 
W<ITE<•,•>' CIJllRIEU:ICfES lm~ICNl.ES ~· 
DO 15 I=l,11 
llUTE<•,7HJP31ACU 1 ' M..l'60:',I 

15 OOIITIN.E 
llUTE<•,•> • ara: a N.lEliD !E lnllRill.CI()I' 
~<•,•>IFOT 
IE<ITE<*,•l' lllAlllE IR.l'llS !DI 11E1. TIPO Elílllll07' 
RERD<*1*>tlRF'O 
51.1RJT=SIWT+TA931A( IPOT ,J>*IDU'O 

W<ITE<•,*>' <IR/ IRl <DIJRill.CUHS lm~Il>R..EL IH1EJ;NS? [SIN]' 

-<•,300)51 
IF (SI.Ell. 'S'l OOlll 12 
ROTEllT=7. 95 
CPIOT~IB+SJftlr-tfll!ID(T 

YUTE<*,*>' 

• 
llUTE<•,•>' LA DfOCIMO. OUF<IFICA ES= ',CPlUTA,' [Btu/( l.bocl f) J .. 



-10· 
IAUTE<*>*l • roE&fS CGITIN.re C(rJ ÉL IE1Tl:.J? (Siro' 
~C*,'2'MS1 
IF <SI.EQ. 'S") GOTO 2 

300 ftfmT<A> 
¡)[) 

9MOJTI>E TErfl:AAT (J) 

lF (J.EQ.-:;sQ) J=1 
lF (J.EQ. -200) J=2 
lF (J.EJl.-100) J=3 
lF <J.EJl.Ol J=> 
lF <J.Ell.100) J~ 
lF (J.EQ.200) J=ó 
lF (J.EIJ.300) J=7 
lF IJ.Ell.400) J=0 
lF (J.EJ:j,$00) J"'I 
lF <J.EJJ.600) J=10 
lF (J.Ell. 700) J=11 
lF <J.EQ.000) J=12 
lF (J.EQ. '/()()) J=13 
lf (J.EQ.1000) J=14 
lF (J.EQ.1100) J=15 
IF (J.Ell.1200) J=16 
lF <J.EQ.13()()) J=17 
lF (J.et¡.1400) J•18 
lF (J,EQ.1500) J=19 
IF (J.EQ.1600) J"'20 
!F (1.Ell.1700) J=21 
IF (J. EQ. 1800l J=22 
lF (J.EQ.19()()) J=Zl 
IF !J.EQ.2000) J=24 
lF (J.EJl.2200) J=25 
IF <J.EQ.2400) J=26 
lF (J.EQ.2600) J=27 
IF (J.EQ.2800) J=29 
IF (J.EQ.3000) Jo!][/ 

lil\:llE(*•*) , J;' .1 
00) 
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aro: MTI< 
i;EFL TA1'2H8.1Sl • TABZ1(16.2l • TAB23C8.2l , TAB24<8,2l • TAlC5<31> 
Ff:fL THB".1>(18> • TAl'211(35,3l , TA!<28<36.3i • TR8212(28.2l • TAl'215Ul6> 
Fffi.. TAB'.!16<V6> .TAB217<19.3l .TAB3Hl4.29) ,Tl'OOlACll,29! 
~ TIF0(16)1'7 ,TJF'211(35);+t8. TIP28(36>-:t20.TIP212<28>*2'5 
CWHCTER Tlf'215Cl16l "45, T!P25(3D*30. Tlf'31114> •8 
~ TIP31A<ll>*15 
o:rtm ITA211TA!'21. TABZl, TAl'23, TAl'24, TIPOITA25/TAEQ5, TIP25 
ClJtOI ITA26/TR826/TA217 ITAil217 
anDI ITA211/TAil211. Tlf'211/TA28/TAB28. TIP2B/Tltll2/TA!f.ll2. T!f'212 
anDI /TA2151TA82!5, TAB216, Tlf'215 
ClJ'lm ITA311TA!l31. TAB31A, TIF~, TIP31A 

MTA TAB21/&<0., 155TI.,J;O.,ll.453,:;<-0., 
*15216 •• 13678 •• ~., 11.4S3.6.262,2't0 •• 
*15035. ,.13678. ,2:«> •• 11.453,6.262,2*0 •• 
*149'27 •• 13678 •• 11189 ... 6181 •• 11. 45'3,6. 262.0.ES6, -4. 931, 
*14854. , 13618. .10210 •.• 4980. , 11. 453,6. 262.0.101.-6.670, 
*11803. ,13678.. 9614. ,4123. ,11.453,6.262,-0.460,-7.r;(fl, 
*14764 •• 13678., 9122. ,3490.,ll.4S3,6.262,--0.000,-8.837, 
.*14734. ,13618 •• 8739. ,'Z179. ,t1.4S3,6.2ó2,-1.207 ,...l:/.rs:H. 
*14710. ,13678 •• 8433. ,2579. ,11.453,6.2.62,-1.469,-10.337, 
*14690 •• 13678., 8182. ,2252. ,11.453,6.2.62,-1.683,-10.160, 
*14674. ,13618., 7974. ,1979. ,11.453,6.262,-1.862.-11.004. 
*14660., 13678 •• TI91 • • 1748., 11.453,6.262,-2.012,-11.337, 
*14é48. ,13679 •• 7646.. ,1550. ,11.453,6.262,-2.142,-11.623. 
*14633. ,13678., 1514. ,1319. ,U.453,6.262,-2.254.-11.87/ 

DATA TA822/-38)8. ,-3154. ,-2551. ,-1518. ,-929. ,-540. ,-828. ,-496., 
il-1332. ,-1324 •• -1315 •• -1687. ,-910. ,-4269.,-1931 •• -13'31..' -2.021, 
... 1.895,-2.0CR.-1. 706.-1.82.-1.93,-4.2519,-1.343,-1.145.-1.862, 
... 1.979.-1.399,-1.485,-3.680,-3.008,-3.422/ 

MTA TAl'23/12$5. ,9910. ,2066. ,2658. ,-427.,-=. ,-2525. ,-4195., 
*5.338,0.023,~.094.9.013,-0.866.-1.493,-1.493,-2.4911 

MTA TAB24/11646. , 11144. , 11561, ,-roo .• -1:i'l7. , 150. ,279.,400. , 
*5.991,1.043,1.634.-1.253.-V.OOó,0.212,0.Z'A,0.5251 

DATA TIF0/'1-1' ,'2-1' ,'2-2' .,'3-1', '3-2' ,'3-3' ,'3-1', 
*'3-2'. '3.J.-1'. '3.l-2'. '3u-3'. '3u-2-1'. ':l.l-2-1'. · 1-1·.'1-2'. '2-2' / 

DATA TAB2513.36.2.EB3,3:t2. 940,2.900.2*2.648,2.813,2.5'.38,0. TI, 
•f.237,0.899,0. 702,0 .. 704,1.553,1.015,0.19,0.11,1. 765,1.5,2.333. 
*1.652,1.(:1)1,2. lEM,2.3:.D,1. 736,1. 793,1.EB3,2.194,1.'fER/ 

DATA TIP25/' -00,~ ,>Ot-,>C« lineaD ' , ' -00,-ot?-,>O+-,>C«ra 
*91if) •• • :(]{2'. • =ei-r·. • =C<'. • ::e=·.· =_ar,· =_e-·.· -0-0-.>ar,> 
*C<cani Uos> • • • =O+-,=C<,::C=<anillos) ·, • F', • Cl', • &r', • I',' -Q-1( 
illalcctiol.es) ',' -Q-\(fellJles} '.' -O<ro ciclicos) ',• -0-<<millos>',' -
'*()-(epoxidos> ',' >C=O(ro-cichco> ·,' >C=O(ciclico) '.' -+C=O(aldehid 
~) • •' --OD·t<acido) ',' -CC:O-(ester> '• · -N-12',' >Mi(ro cíclico>'•' 
*~(ciclico) •, • >N-<ro c1cl1co> •• • >N-<ciclico> ·, • -o.!'.· ~· I 

DATA TAB26/34. 426,9.172,20. 291,18. 0,48. 855,47. 422,22. 242,52.801, 
*71. 774,96.402,50.866,-15.824,-17. 242,-~.126,-~.508.S.028,0. 7973, 
•35.524/ 

DATA TA9211/-2. 433.0. 353,4. 253,6. 266.-0. n5, 16. 416,12.435,-0. 991, 
*3 .. 706,3 • ..:H3, 7.169,5.623,-4.561, 7.341,-28.930,5.~, 7 .127 ,4.332, 
*"""25. oos,0.89, -4.453,2. oos,2. m, 12.253,0. m ,-10.ae1,2S.S29 ,23. 905 
*•31.537 .5.191,18.353.53.456,94.186.-1.17.11. 709. 0.()">-6,--0.015. 
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C9 

e 10 

e u 

e 12 

e 13 

e 14 

't-0-046,-o. 083.-o. 021 .-v.136 .. -o .. 111,-0. 01s.-o. C6, -o. 066.-0.061. 
1f-Q.a!9,-0.e&.-0.112,-0.190.-0.143,-0.116,-0.196,-0.251.-0. '..!.TI, 
*-0.121,-o.1e,-o.112,-o.163,-o.104,-o. 064,-o. 303,-o. 311,-0. 200, 
*""().067 ,-o. 244,-0.692,-1.001,0.032,-0.325. 16.2, 16.1,S. 2, 12.1. 
•7.4,B.95,-6.6,13.9,9.S,5..1,2. 7,0.2,7.5,3.0.-24. ,-26.1,-36.6,-6... 7, 
4-37. ,-28. 2,-0.EE,53. 7,-e. ,-o. 7,-18.4,12. ,-27. 7 ,-27.3,-61.9,-34.1, 
*-47. 4,-148.1, -210.6,0. e,-39. 21 

MTA TIP'211" -DG', • -oa-•. · -Qfl-(anillo) ', • >at-•,' >O-Hanil 
*la>·,· >C<', • >C<Canilla> •• • =OQ', • =O+-',· =O+-Canillo) ·, • >e=,= 
tC=', • »<millo>·,· :::0+=·, • -=e=·,· -ar,· -o-·,· ~<anillo>·, 
*' ><D,-otJ', • -a:nr, · -en-o-·,· Ni2', • >Nf, • >Mt<anilla) ·, • >tr' 
*• · =N-<anillo) ·, • -or, · -9-t', · -s-·, · -s-c.ru.uo> ·• · -f', • -c1·, 
*' -er·,· -1·,· -)D{(){::::halo9>',· -NJ2'/ 

MTA Tl828/o.020,o.013,21f0.012.o. ,-o.001,o.01e,o.011,o. ,0.011, 
Jl().005,0.018,0.017 ,0.01,0.012,0.021,0.014,0.002,0.035,0.04,0.033, 
*0.048,o.on ,o.085,21<>. 031,o. m,o.014,o.001,o.06,o.01s,o.ooa, 
ifO. 003,o.oos,2lf0.03, o. 226,0.183,0.209,0.191,o.209 ,o. m,0.197, 
*0.153,0.197,0.153,0.152,0.223,0.328,0.S,0.83,0.16,0.12,0.06,-0.02, 
JIO.'B ,o. 2,0.33,0. 47 ,0. 4,0.094,0.134-,0. <H,0.17 ,0.13,0. 36,0.'Zf ,2*0. 24 
•,0.42,0.54,0.' 55. ,44.5,51. ,46. ,41. ,31. ,45. ,37. ,3'36. ,19. ,49.' 
*70. ,95. ,20. ,0. ,18. ,a. ,60. ,50., 73. ,2319>. ,29. ,37. ,21 .. ,42. ,3'2. ,a:>., 
~ ,45. ,47.,78. ,o. ,0.1 

MTA Tlf'28/' ;:JG,-OQ-',' -QQ-Canillo> ',' >Or', · >o+-<a.nillo 
il) ', • >C<', • >C< <ani ll.o)', • =0<'2,:<J+-·,' =Ot-<ani llo> ·,' >C=,=C=', 
*' >C=<anillo.l ',' =0+-,=C=',' -f',' Cl',' -Br-',' -I'.' ~·,' ~(a 
ittnillo> ·,' -ot<alcdloles> ', • -Qi(.fen:>l.es) ·, • >OJ', • >OJ <anillo>·, 
*' -QD', • -w-o-· • · -alJi', • ......a·,· >Mi',• >Ni <anillo>•,' >N-', 
*' >N- <anillo)·,· >OI', • -9-1,-s-·, · -s- <anilla>·,• =S',' --Nl'l', 
*' >S1<·,· >&-'/ 

MTA Till212/4410. ,42.60. ,~70. ,2320 •• 3670. ,:ll20. ,4000. ,43)0., 
*360(). ,4270. ,6320. ,3200. ,4880. ,2940. ,460. ,5250. ,"!!IB:J .. ,5340. ,3730.' 
*59()() •• 8:8). ,9250. ,9010 .. ,14100. ,9710. ,953:>. ,1.ZB>. ,23100.' 9930.' 
*9310. ,5560. ,4520. ,8620 .. .,BB20. ,5660. ,EIMO. ,8100., 9940. , 13300. ,4690. 
*,f.630. ,4590. ,1610. ,11600. ,12600. ,13400. ,9960. ,13100. ,6.'.:!50. ,17300.' 
*20400· ,22800. ,18900. ,22000. ,16300. ,49800. / 

DATA Tif'212/' ;J-[3', • >aO:', · >O+-',· >e<',· c0t2', · =ar•,· =C< 
*',' .:Os',· =rn<triples enla:eB) ',' =C- p.-a C o N',' --Oi<alc. alif 
•> •, • -<Ji <ale aT'Cll) •, • -OC <ac:ido> ·, • -o- <eter> ·, • -O- <ester>·, 
*'e()',' -N<2'.,' >N-1',' -N<',' -N=','N= ... ',· >C=OCcetcma>', 
*' H:=O<alddlido> • "' -ant <acido> •, • -aD-<est.er> •. • fiX.0-', 
•• -()f nitrilo',. r.8-fi fenil' / 

MTA TM215/14.932,19. 931,18.607,14. 718,19. 953,19.515,3..03, 17 .. 481, 
*9.45,5.Jll.,25.018,11.407,18.554,24.88,18 .. 691,13.872,17 .. 707 ,13.022, 
•12. 962,24.394, 17 .699 ,17.816,15.235,-2.444, -6. 900, -29.593,-33.. 978 
•,-23. 757 ,-22. ,-3>.81,-30.003,-31..406,-8..326,-8..041, 93.051,25.003 
il,73. 709,75. 719,41.291,65.009,49.214,10.829, 75.. 710,29.161,31.403, 
*94.169 ,54.520,28. 401, 122. 236,-11.13,-11.167 ,-5. 193,-9 .546,-24.308, 
*-15.344,-7 .109 ,-2. 599 ,-3. 811,28. 401,2.6. 049 ,29.161, -25. 896,-25.16 
*9. -38. 614,-34.505, 17. 95, 119.626, 146. 657 ,4.218,49. 046, 74.614, 17 .491 
* ,14.103,58.398,17 .816, 90.123, 72. 611, 32. 684,39. 071,35w 071,19. 9'l1 
•,58.913, 10. :.B>,41.06.5,49.879,54 .. 866,45.43, 71. 401,63. 973,30. 69 ,45. 9 
tt0:?,67 .FJ99 ,55.. 312 ,32.864 ,35.403,38. 69 ,19.941,14. 703,46.143,68. 988, 
*24.421,1S.265,34.4ó4,20.695,34.599,38.164,47.69, 14. 932,22.486, 
*9.»? ,S.555,25.371,25. 965,9.'JR, 11. 733, 7 .35/ 



e 

"'6.~, 1.~,8. 56,5.27,9.34,10.33,U.34,12. 7S,9.84,10.~,6. 75, 7 .9614. 
*4,5.07 ,6.93, 7.83,8.68,5.33, 9.82, 10. 71,11.6,12. 9, 10.22,10. 95,6. 97 
it,8.06,4.53,5.13, 7.1918.06,S. 79,5.39, 10.25,11.06,11.841 13. 1 10.57, 
ilill.3, 1.16,B.14,4.66,5.19, 1.4S,0.21 ,e.89,5.44, 10.ó5,11.37 ,12.04, 
'413. ,10.89,11.61, 7.34,B.2,4. 78,5.23, 7. 75,B.46,B.99,S.48, 11.03,11. 
*66,12. 24,13.16,11.18,11.89, 7.S,B.2.614.89,5.27, 1. 99,B.63,9.05,5.52, 
* 11.39111.93,12.42113.22,11.45,12.15, 7. 75,B.3,5. ,S.32,8.21,8. 78, 
it9.12,S.56, u. 12,12.10,12.50,13..28,11.8,12..33, 7. 79,8.34,S. U,5.3h 
*,8.42,8.. 91,9.18,S.59, 12.01,12.4,12. 73,13..33, 11. 93, 12.61 7. 92:,8.39 
*,5.2,5.4,B.02,9.04,9. 24,5.61, 12.'29,12.611 12.86, 13.88,12.14, 12.8, 
*B.04,8.41,S. 29,5.43,S.81 ,9.16,9.29,5.63, 12. 78, 12 .. 97,13.1 1 13.45, 
*12.521 13.1518. 26,B. 4715.45,S. 48, 9.14, 9.37, 9.3615.68, 13. 21,12.. 29, 
*13.3113.51, 12. 851 13.. 46,S. 45,S.53,5. 6 15.52, 9. 43, 9. SS, 9. 41 15. 72, 
*13.~113.55 1 13.47 ,13.57 ,13.14,13. 7118.5'9,8.5915.12,S.56,9.67 ,9.691 

*9.4ó,S. 741 13.91 13. 78,13.62,13.61,13.38,13.93 18.11,8.6515.83,S.6, 
*9.89,9 .. 81,9.515. 76, 14.171 13.9,13. 74, 13.64, 13.591 14.11,8.8218.69, 
*5.93,S.64,10.08,9 .. 92,9 .. 55,5. 78/ 

DATA Tl831Al1. ,1.03,1.12,0. 93,1.44,1.8,0.84, 
iif().6,1.24,0.87,0. 99, 1. 99,1.33,1.~.1.21, 1. 73,1.69,1.34,0.67 ,1. 54, 
*1.2,0. 991 2..64,1.141 l. 761 1.6,2.021 1.4812.09,0.81 1 1. 91,1.66,0. 99, 
* a.oe,1.99,2. ,1.as,2.oe,1.34,2. 7,o.91,2.1,1.93,0.99, 3.11,2.11, 
*2.13,2.02,2. ,1.24,3.07 ,o. 91,2.16,2.03,0.99, 2.9,2.17 ,2.19 ,2.13, 
*l.09,l.16,3.27,0.8312.1412 .. 04,0. 991 2.65,2.16,2.1912.211. 79,1.14, 
*3.21,0.12,2.01,1.99,0.99, 2.46,2.1,211,2.22,1.69,1.11,3.03,0.63, 
*l. 9811. 9210. 99, 2. 3,2. 0512.0812.2211.6, l. <:1112.86 10.5511.89 ,l .EM, 
*0.99, 2.15,1 .. 98,2.01 12.18,1.5211.07,2. 710.4911.Bl,1. 7610.99, 
*2.02,1 .. 9 ,1.93,2.13,1.45,1.06,2.56,0.44,1. 72,1.69,0. 99, 1. 9, 1.82, 
*1.BS,2.08,1.4,1.05,24410.39,1.65,1.62,0.99, 1.8,1. 7411. 76,2.02, 
*1.36,1.04,2.33,0.36,1.58,1.56,0.99, 1. 72,1.68,1. 71,1.95,1.32, 
*1.04,2.23,0.34,1.53,1.S,o. 99, 1.64, 1.6311.661 1.89, 1 .. 28,1.03,2.14 
•,0.33,1.48,1.45,0.99, 1.~.1.57,1.6,1.83,1.25,1.03,2.06,0.32,1.44, 
*1.41,0. 99, 1.53,1.53,1.56,1. 18,t.22,1.02,1. 99,0.31,t.4,t.38,0.99' 
* 1.48,1.48,1.51,1. 73,1.2,1.02,1.93,0.3,1.36,1.34,0.99, 1.43, 
*1.43, 1. 4711 .. 68 ,1.18, t.02,1.EE,O. 28, 1 .. 33, 1.3210. 99, 1.4,1 .. 4, 1.43, 
*1 .. 64,1.16,1.02, 1.83,0.77 ,t.31,1.29,0. 99, 1.36,1.38,1.4,1.6,1.15, 
•1.01,1. 78,0.2ó,1.28,1.'Z7,0.99, 1.33,1.36,1.38,1.56,1.14,1.01,1. 74 
*,0.21,1.26,1.25,0.99, 1.3,1.33, 1.35,1.52,1 .. 12,1.01,1. 7,0.24,t.2 
e, 1.2'3,o. 99, 1.zr, t. 3, 1.33,1.49 ,1.11 11.01,1.66,0.23,1. 21, 1. 22,0 .. 
•99, 1.22,1.21,1.29,1.44,1.1,1 .• 01,1.se,o.22,1.1e,1.19,o.w, 1.1e, 
*1. '24,1.25,1.39 ,1. C1i' l. 01, 1. 52,0.21, 1 .. 16,1.16,0. 99, 1 .. 16, 1.21, 1. 22 
•,1.35,1 .. oa,1. ,1.41,0.2,1.14,1.14,0. 99, 1.15,1.1e,1.2,1.s1,1.oe, 1. 
*,1.42,0.1911.12,1.12,0.w, 1.t4,t.161 1.1e,1.20,1.01 ,1. ,1.36,0.10, 
-!fl.1,1.11,0.99/ 

OOTA TIP31/' -QG' ,' -QQ-' ,' )Qt-' ,' >C<' ,· -QQ-(5> ',• -00-
•<6> • • -ti>' • >C=' • H:= • • -t= • • la:=' • -le=' • >C=' • =Oo' I 
MTA

1 

TIP3irv·r ~·',·rr -a-G..o-a-·.'·rn ><l+-R·,·iv >ht:< 
:+','Va R-O+='·,'\.b R-Ot=t'-'b>','VI ~·.·vn _=e-c=_·,·vur 
:r>fi:C=·, • rn OB:H2'. • n 113'{' / 

C l.UlUríJltlU~l(X.E°*lU!Jt:U~:O.UiOE:CEUXX:f:UUC~UH'Ut:En;o;; .f)Ul'fliTE;E:t:E.fl.fX.i"E't•!X:fX'(;4 

e • F~ Fll!~IFR. F~ EL QUll..O DE LAS m:FIEDADES TEJil'lFISICAS • 



e 1s 

e 16 

e 11 

J:~M~~~~~:r.9~~oo;::~4flro~2.~l~44:194~l.5S 
•7 ,40. 938,25.831,-2. 685,29.085,0. ,-o. 633,-4. 018, 10.524,0. , 7 .599, 
*-9. 65,21 .. 686,0. , 7 .599.,-53.293,-70, 872,21. 796,24. 338,89. 349 ,37 .002 • 
.. 1. 714,45.. Tl'2,'1Sw202,.3«>. ,26.8'21,227.265,87.178,0. ,145.665.62.~, 
*34. 763,0. ,14.ó19,22.561,-5.491,-15.215,-41.098,-5'5. 201,2*0 •• ~.478 
*,-93. Til,-36.867,-85.365,-78.104,132.406,194.213,2'53.096,-3.189, 
*-6.375,96.290,28.995,0. ,62.93.0. ,175.004,128.6,107.651,91. 749,80. 7 
*52,47 .130,0. ,-6. 424, 121.473, 151.52,116.. 218, 144. 916,203. 701, 159.531 
*• 112.4TI ,O., 70.098,0. ,107.651,0. ,112.4TI ,04.524, 73.299, 72.221. 
*206. 927 ,o. ,::s. 622,105. 79 ,48..369 ,64. 412, 126.345, 141.419 ,65.. 441,44. t 
*59,0. '75.202,Efl.513, 72.918,0. ,-7.968,0./ 

MTA TIP215/'C-<lll 3(0 ,C-<1113Ul>) ,c-<1113(Qj) ,C-(1113(ctl ••• e-u~ 2<C 
~>2', ·c-cto cea·, ·c-co4', ·c-o-02cQ1> ce·, ·c-<Ki <Cd> co2·, ·c-cto2cc 
*)(et) •• 'C-0·02(0 CD»., 'C-Oi> (Ch) (0.2'' 'C-(Cb) CD3'' ·c-o-02cCb)2'' 
*'c.d-002', 'Cd-UO CD', 'Cd-C02', 'r.d-00 CCd) ', 'Cd-UO CCb)', 'Ct-+l', 
*'ct-C', 'C:>-H', ·are·, 'Cl>-Cb', 'Cl> <anillo d1suelto> •,·ea·, 'cis-alca 
*ne>', 'Of"'to-sl.mst> ', 'ciclqJentena' 1 'ciclcneHeno', 'cicld>utano', 'cicl 
*q>entaro' , • cic kheKano' , 'cic l.dlept.aro' , 'cic lCXlctano' , 'ciclomnaro' 
*• 'ciclodecaro', ·o-oo <o·, ·crcto <0>> ·, ·o-oo CCQ) ·, ·o-cc2·, ·o-ce:> e 
.00', '0-(0 (12>! ', '0-10 UlJ> ', '0<12>>2', 'C0--(111 <O', 'C0-<111 <12>> ','CD 
•HIO <tD ','C0--(02', 'CO-<O UD' ,"CO-<Cdl UD', 'CD-UD <CD' ,'C-<1113<0 
*) • ,'C-<1112(Q) (0 ... c-<1112(Q) (Cd) ... c-<1112(0> 2' .. C-<111 UD (0 2' .. C-( 
O{]) (03' ,'C-<1113(CXJ) ','C-<11121ClD 10' ,'C-<111<CD102' ,"Cd-<to <CD', 
•'QHQ) •• '[b-(!IJ) •• ·c-oo (1113'. 'C-<N> (0 <1112' ,'C-(N> (02(111 •• 'C-< 
>N> (03' ,"N-<O (1112' ,'lf-(021111 ',"N-<03', 'N-(12>) <H>2' ,"N-<12>) <O <H 
•) ','N-<ll>l <02', 'N-Ul»2<111 ',"N-<12>><~ <111 ',"Cb-<N>' ,'Cbf-(~ < 
llll>l <N>' ,'C-(~ <O <Hl2' ,"Cb-<DD ','C-(f)310 ','C-<n2(111 <O' ,'C-<F 
•> (I02(0 •• ·c-m2<02· ,'C-m (111102' ,'C-m (03' ,'C-(f)2(C!l (0 •• 
*'C-(f) <Cll2(0 ','C-(f) <a.> <Brl <O' ,'C-(f)2(1Jr)(0 ','C-<CD3<0' ,'C 
;o-(Cll2<111 <O' ,"C-<CD 11112<0 ','C-<Cll <111102' ,"C-<Brl<lll2<0' ,'C-< 
•D (1112(0. •c-<Cdl (f)3'. 'C-(Cdl (0 m2·. 'C-(Cd) <CD <Hl2'. 'C-(Cd) <F 
*)3', 'Cd-(f')2', 'Cd-CCD2' ''Cd-<Dr->2' ''Cd-(f) ce,, 'Cd-(f') uo. ''Cd-CC 
*D CKI ', 'Ch-Cf') ', 'Ch-CCD ', 'D>-C!K-) ', 'Clt-CD ','C-CS) 003', 'C-(5) CC 
*Ci-02'' 'C-CS> (('.d) 002'' 'Cd-CH> (5)., ·s-co UD,' 'S-C02', 'S-CD (Cd)., 

*'S-(Cd)2' ''5-(5) (0 '/ 

DATA T~7/2.359,0.479,-2.189,-4.319,t.11:i,-0.520,-0. TI4,0.321, 
*1.:ns, 1.11s,-1. 201 ,-1.458,1.11,-1.ooe,-1.565,2.094·,2.13,1. 999, 1. 93 
*4, 1162.1,674. ,-312.9,-1121.1,939.5,sm. ,432.S,632.S,985.4,9Z>.s 
*,-19.37 ,-116..6,914.1,98.46,-397.6,~.4,13:ii.1,1689.1,2Z35. 7, 
•13.67 ,10.2'3,6. 19,0. ,S.06,5.54,4. 74,0. ,9.3, 9.47 ,9.3,9.41,319.39 ,5.8 
•,12. ,15.12,19.64/ 

DATA Tfml/0.02,0.33,0.&,2.12,0.39,0.57 ,o. ,o. ,O.<:FJ,1.1,0. ,0.33, 
*1.56,1.01, 0.06,0.66,1.51,3.42,0.53,o.e,o. ,o. ,o.24,1.68,o.0i1,o.69 
*,2.46,1.61, o.29,1.35,2.'11,S.58,1. ,1.4,0. ,o. ,0.16,2.58,o.21,1.s, 
*3.94,2.58, o. TI,2.t4,4.t,7. t9,L.1L,2.t9,t.41,4.37,1.37 ,3.13,0. 74, 
*2.3,4. 98,3.71, t.47,3.04,S.1,S.36,2.fB,3.11,2. t,4.93,1.9,3.53, 
*1.:E,3.03,5.68,3. 77, 2.33,3.96,6..05,9.28,3.5,4.<:R,2.. 76,5.43,2.33, 
*3..Bl,2.06,3. 74,6. 2,4.12, 3. 2,4.87 ,6. 89 ,10.01,4. 41,5.05,3.:11,5. EB, 
*2.67,4.07,2. 74,4.36,6.64,4.37, 4.06,5. 76, 7.65,10.61,5.25,5.93, 
*3. 96,6. 26,2. 96,4. 2.6,3.3, ,4. 94, 7.02,4.56, 4.99,6.. 54,S.34,11.<:R, 
*6.02,6. 74,4.46,6.60,3.2,4.42,3.94,5.46, 7 .34,4.12, 5.66, 7.22,S.94, 
*11.48,6. 74, 1.46,4.9,6.9,3.42,4.515,4.47,5. 92, 7. 63,4.E5, 6..34, 7.87, 
*9.41,11.01, 1.39,0.11,s.20, 1.15,3.61,4.67 ,4.96,6..34, 7.83,4.95, 7.06, 
*8..47,9.93,12.08,1.97,S. 70,5.64,7.36,3. 79,4. 17,5.41,6.11,S.09,5.04, 
* 7.69,9.<Yl,10.3112.3,8.5,9.24-,5.96, 7.55,3. 95,4.86,S.821 7.03,S.27, 
*5..12, 8.28,9.5,10. 71,12.49,8.99,9. 74,6.26, 7. 71,4.11,4.94,6.2, 7.3'2 
*,8.43,5.19, 8.83,9. 93, 11.04, 12.64,9. 43, 10.18,6.52, 1. 84,4. 26,5.0l, 
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C 9.JEWTOO f- a Cl'LDJJl rE: Te, Pe V Ve FO< EL l'E!OOO l:E:Sl'f\.<ruJ:UlO 
C ~1.f:O:UUífUTO .n n.n.e fCR ~ HU.~:t.Oo: Tt:O:TEXiEk ¡¡n;¡;(;I,; 

e 
e 

a-i:m:Tm l!P2'1(52) •30 
C01UJ ITIG/TR929, Tlf'29 

5 9.l'f(>() 

9.J1Tt>O 
~ 
lfl.!1n=O 
~I.TEO~,*)' 

Ciru:lE<*,*). 
llUlE(*,*) '):)!;'(iO;)éü:f:tlOéilt("U.WfXiiüOft"()(X)O:n; ;co··lEx:u:otx:tHH~:Hl('U'.( 

31n:u;O:tlC(ii;(.iiiUH' 

'ftlTE<*,*> '* 
* *' 
lruTE(•,*l' • m.a.uJ rE: ~TtAA CRITICA, ~ICN CRITICA V V 

Ml.ll'EN mmoo •' 
Ul!TE(•,<l '• aN EL tElDOO ~ rol ltm:sc. 

* *' liillE(i<i,*) •• . .. 
lirfUlE(*,*) 'l(lfJUU€l!':E'l31lUUU:lll:U:~iOf:lEl!UUltlEJOilE"flEUiO!XlEHUi01fliln3f:·(:to 

;u;,·unufiu;.(·1To:·n.0:·1· 

WlE<M,*)' 

• 
lolllTE(• .. l ' - ~ ~ Ftm LJl UTILlm:lCN rE: ES1E l'ETOOO' 
llUTE(•,•l ' llf8fil rE: l\EllISA'< LOO !JU$ FIN:llNliS EN Ul' 
lrulE(*,•l' TABJI 2.9 V EL Pml ro.m..t.M, IE:ESITRO Ul' 
llUTEl .. •l ' ~l\.r<A rE: EIU.LlCICN, EN 'I(, FmA LA EllR-' 
llUTE(•,•l' LLR:l()I EE LA TElffH\1\R\ CRITICA. - lif:-' 
lruTEl•,»' ~Effll lEN SU uro ~ Ffa'CR:ll>ES EL ~ ' 
!.flITE(•,•l' llEl. ID.TA F\.ATI . 
• . 
• • 

LllITE(•,•l' rE: SER romu: 1EH A LJl fl'.Nl LA 118..R 2.9 • 
"UlE<*•*>' 
loRllE(*•*). 
LlllTE(•,•l' tOR. ES LA IBP. OC ER.l.UCICN DEL CD1'.? [ 10' 
~'*•*>TElt.U. 
lllJTE(• .. l' ro.J'L ES EL FEEO l1Ull.lnl DEL CIJF\ErrO?' 
fEAD(*•*) FtO.EC 
..UlE<*•*)' • 
WTEOt,•l' ' 
lllITE(•,ol' EL IETOOO CIUllJ\ EL \O...lrel Cf¡TTICO fffi ~· 
lof<ITE(•,•)' SI tEllE'f€ a:LJ:l.UR SClRENIE a WJJ'Ell CRITICO ' 
WITE<'~ .. *>' FfSIChi. LA U..1r.:A "5", K LO ~10 00 11~"' 
li.Rll'E(..:,;t)' 
14'.:ITEC-~,!'-)' 

~(*,1000)51 

IF (SI.ED.'S'l 0010 67 
IRIIB(* .. ) ' 1~ le< LA TAaA DE IRl'llS Fl.N:I!NUS? 

•l:SINl. 



mlll<,.1000>Sl 
IF CS!.EIJ, 'N' > OOTO 50 

100 00 20 !=1.52 
liRl1E<:..,10>TIP29<I> ,' NJ'ERO: '.I 

10 f'Clir'RT<2X,A35.A12,I3> 
IF (l.EJl. ll IRITE<•,•>' cxr«ccICKS:' 
IF <I.E!l.6> IRITE<•,*> ' IRfm R.IFATICOS:' 
lF (l.EJl.20) WlITE<*,*>' I~ lllSffi\/f(l l'Rl IRR6? CS/NJ' 
IF (l.EJl.20> mlll<•,1000lSI 
IF (l.EQ.25l !.RITE<•,•>. <Xlffl:CICKS EN ronesros ~·· 
lF (l.EQ.2!D lollITE<•,•>' IN:m'ENTOS EN ANIU.IJS :· 
IF <I.EQ.34) lollITE<•,*>' aJfl.ESTOO IRJ'VlTICOS:' 
IF <I.EQ.40> lollITE<•,*>' ~ Cll6Eli.WI! l'Rl IRR6? CS/NJ' 
IF (J.EQ.40) mll)(*,1000lSI 
IF <I.EQ.42> lollITE<•,»' amECl:ICKS EN SUBSTill.CIDIES MJ H't.00' 
lF <I.EQ.46> IRITE<*,*>' ano. IUFATI<llS R.TA'EN!E fU.lRil'iOJJOS:' 
IF <51.EQ. 'N'> ooro 50 

20 llNIDlE 

50 liRITEC.it.if)' ' 
IRITE<*,•>' t'CIE tu'Ef.i> DE m.FU RJ.l:IOIR. ELICE'l' 
READ<*,*) IPOT 
IF (IfllT.EQ.28) OOTO W 
WTE<•,•>' <W'MOS IRflJS <O ATO'llSl !DI !E.. N.IERO El.EllIOO?' 
FEAD<•,!f) NR.f'O 
lfl.ATT-..ATT+l 
IF (lfl.ATT.GT.!l OOTO W 
lllITE<*,>>' <O:NSIDEllAS EL N.IERO DE DEL.TA FtAm CSJllJ' 
mlll<•,1000)5! 
IF (51.fQ. 'N') OOTO W 
lF (lfl.ATT .GT. U TIEN 

IRITE<*,*>' ........... EJilDl *"* EL l'UmJ DE Fl.ATT !D.D SE CCN 
<Sl!ml lHl \EZ EN R..OWlS ""1IFICAOOS V cm SU ISDal 
<O' 

EM>IF 
IF (lfl.ATT.GT. !l 0010 W 
lflITE<•,->' ME EL N.1'El'lJ DE IE..TA FtATT' 
"6m(!t,*)~Tí 

5111TC=SJ1lC+TAl!29(6, ll •mllTT 
!llf'C=Sllf'C+TAB29<6,2l •mllTT 

W !l.llIDanlC+TAl!29<lfüT,llllNJUO 
!llf'C=Sllf'C+TAl!29<IPOT ,2l ~ 
liRITE<•,•>. ' 
llUTE<•,•>' ' 
lF (If0T.'L28l 00111 65 
ltF(TEiil.L-314.1)/19 
Ctl'ffl:=(O. 87-0. l!•ltlt. ooa.>"*"2l 
lilUlEClf,*)' n=' ,>ti,' ~ICN=' ,a:J'iff:C 
lflITE<•,•>' to.AITOS IRflJS -<Jl SUSTilUISTE FU< CH3'r 
f>EAD<•.*> l'QN~ 
arm:=s.tlTC-0.13l<Klff!;+= 
!UF1;=Sl.lft:-O. 226<M:llff:+(0.1-0.013")" 

65 lflITE<•,»' 1EL Cln'\ES1ll TIEIE l'Rl IJi!FOS? CS/NJ' 
f\BW>(it,1000) SI 
lF (51.EQ. '5') OOTO 100 
YUTE<*•*>' ' 
LIU~<•,•>' · 
6EI1ECot,!t). • 
ll'<ITE<•,•> ' IEL aJ'ftESTO ES FlnlOi.'lDO O CCNTIEllE SOJl'EllTE tR. 

00'.EIJS? [S/Nl. 



fiEAD<•,lOOO>SI 
IF <SI,EQ. 'S'l 1lEN 

TraIT=TEY.1.LifU+Cl. 57C>t9.H>n *1lC-U > 
El.SE 

TCRIT= lEEUJ.jf ( l+< 1. 242+S.ttTO *'*<-U > 
OOIF 
IF <SI.EQ. •5•¡ 1lEN 

FtftIT::f111.ECI< l+sl'PO !+*2 
El.SE 

PCRIT::fto..EUC0.339+9.J'FC.H2 
EN>IF 
llUlE<*•*>. • 
li.RITE<*,-•O' ' 
'f(fJ'E(if,if). • 

li.RITE<•,:'f>' • 
Ir.RITE<*.*>· LA TUFUSU\H¡ CRITICA ES Te='• TOUT,' [ta• 
LRITE<*,:+> • 
~ITEC•,,,>' LA Pfi:ESIC14 CRITICA ES Pe=' ,F'CRIT,' C barJ' 
lill:ITEC:t,•O' 
UUTE<*,*)' 
LRITE<*,.,¡)' ' 
"RITEt;i,,*)' ' 
'-RllE<*,*)' t~ a:t..0.1.M a.~ 00.. l.O:..U'EN CNITIOO'? [SIN 

•l' 
f€Pl>C•,1000> SI 
IF <SI.EQ. 'N'> 0010 00 

67 00 70 1=1,52 
lolUTECit,10) TIF29<D,' tu'EKI~' ,I 
IF CI.EQ.U ~ITE<•.*>' ~I!IESa' 
IF CI.EQ.~ LIUTECif,if)' CRF$ R..IfATICXE:' 
1F CI.EQ.19> IJUTE<*•*>' 0000 <re:eAS OBSffi\.m l\:s G\f..FtJS? ~· 
IF CI.EQ.19> f.E'.ID<•,1000)51 
IF CI.EQ.25> W:UTE<*•*>' CXl'ffl:CICtES EN COCHESTCS ~;· 
IF <I .. EQ.28> lr.RITEOt,*>' If.CF.D'ENTOS EN MIIU.OS~' 
IF cr.EQ.34) lilUTE(if,;t). ccn:tESToo ~TIOE:' 
IF <I.EQ.39> l•UTEC1f,if). @:m cteEAS OEGJ\\lf'.R ms CR.FOS? (!100' 

IF CI.EQ.39') f\S\D(;i;,lOOO>SI 
IF CI.EQ.47) "'RITECif,:'f)' ~ctfS OI SJlGTlll.CIDIES NHfl..00' 
IF CI.EQ.46.) lill:ITEOt,if)' CCtP. R..IfATICOS R..Tfftl{!E FUJ:Rlm003:' 
IF <SI.EQ. 'N') 0010 75 

70 IXJITULE 
75 llUTECif,'ii)' ' 

LRITEC*,*>' ' 
WUTECé<f 0 :'fJ' to.E N.l"E1\U OC m..FU A.N:IIM.. f1-IOCS?' 
~(if,if)lf'OT 

IEdTECiit,-lf)' <O.SNTOO l'.J'i1FtS O CATIJ"(S) SCN tEL t.l..tEro El..EGIDO?' 
READ<*•*>~ 
9.J'M:=S.rM:+TAB29CIF1JT,3>~ 

llUTE<*,*>' ' 
\IUTE(if,~). cFL ID'ft.ESTO TIOE ms CR.Fffi o f;fll}I~ oc rrs 

.w;¡;m;¡(lES? (S/Nl' 

r..tADCif,JOOO>SI 
IF <Sl.EQ. ·5·¡ 0010 67 

.l.U<lT=4<>t!UM: 
LIUTE<.~.*)' ' 
U~lTEh,'°''' ' 
~llE(:t,Ot)' • 
YUTE<*,*>· • 
WITE<..:,·~)' 

LRIT[("" ... ¡· a \.(.LH'OJ (J;'JTICO ES Vc='.1.0UT,' rcc/..-oll' 



* 
* . 

ao Ir.RITE<*.~). - fOCSEAS CDffIN.Jf< lDJ a rETOOO? r.SINJ• 
F.EAD<;ot~lOOOlSI 
IF <SI.E!l. 'S') ooro 5 

1000 Frf.mT <ro 
END 



tWl~ i.-:u .. 
~ HUJ2'9<51.3> 
~TER Tlf'29(S2> ;.-30 
a:nm 1T"'291TA829.TIF'.l9 

DATA TAB29/0.138.-V.043.-0.12,--0.05,-0.2,-0. 023,0.133,2*0. 2'2, 
.-.o.578, 1.156,0.33,0.31.~. 200,o.ooo,0.423,o.1os,o.09,u.2.o.496, 
"*1I0.055,0.1.25,o.oss,o. ,o.09 ,0.03,--0.0J,3"'0,09 ,2'«>.440,o. 22.4*0.oa, 
*0.19S,o.01,o.ro,--0.00,--0.01,o.2.o.14,o,ü3,--0.oo,--0.1s,o-0.ro, 
'f-0. :a6,--0.00b.--0.oo.-o.06S,-o.110.-o.026,o. 16,o. ::<B:?,0.22,0.45.o. 9. 
~.47 ,0.4.!,o.m,v.135,0.11.0.36,M.n ,o.46.o •• o.m,o.3rn,o.s,4tO 
iof, ,2-t<>. te:> ,4'"'1}, ·º· 92-l,O. 85, o. 515, o. 183,0. 3te.o. 6,0. BS,--0. V25.V. ,o. 2 
""•--0.oe •• -o.cr;,,o.Sl.v.42,o. ,--0.35, ~.5,0.. 55.1,-a •• -11 • • -:.:.v •• ~ 
•. ,o .• 20. ,UJ •• ~-,so. , 160 •• oo •. 7t::J. ,3".}) •• eo .• 2*55,119 •• o. ,14. ,45 •• 
•67, ,w. ,2*0., 1s..~.s.-1s., 10. ,o •• ~. ,1&-0.1 

MTA Tif'29/'Cal'b01ns en 9rop. alquiles·.· <cada> >a+-', Ccad<IJ 
it )C<(' 1 "de.Ole enlace rn MCJll., ·triple enlace',' 1rt.1lt por delt.a. plat. 
::t-t?' •. -o-·,' >CO',' -0()',' -C(l}{',' -a:J-O-OC-·.' -CO-O-',' -i>m' 
""• • -f.H2', • ~·, · >N-', · -0·, · -s-·, · -s-r • · -suo·, · -O-Si<orn 
'lf2',' -f',' -tl',' f!r',' -I', 'estardo presente F', 'F ~seme. Cl,Br 
it1 I present' 1 'ak:dloles alif · ,' )QQ-' ,' ~ en anillo fusionado', 
lf'dd:lleenlace',' -0-',' ~·.· -S-','bercero',"pi.r1diru',· C4Ht < 
*fus1onado CClllQ naftaleno)·,· -f",' -Cl',' -Br',' -l', • -ar, 'prine 
~·,'subsecuentes', 'pare; orlo con -G\', 'pares orto s1n -Gt',' -cF 
iofJ, -a=2, >CF-', • -<F2, >Cf-«millol •,' >Cf- <en anille fus1ooadoJ ' 
*• · <aorcsust.itucion) -H', 'dc:b le enlace'.' doble enlac.e <en anillo>· 
;..¡ 



e 
e 
e 

e 
e 
C 9.JEfillm:I ~ EL OUll.O DE l'EJ'ffRA~ NFtR.. ~ F.lU..l.ICICN F'CR EL tETOOO 

+++++++++++ ff,{f\.ESTO Fffi W. V. IJ:N, D. H. OEN y R. N. 111Dtc1 ++-t++++-t-t++ 

e 

f.UL 1AEf.?19l21.3> ,TAErmc3n ,EFH10) .EflCUO> ,WIUO> .If'IFJU0,10) 
¡;gt_ FOO<lo, 10l. TAB22U1U ,EFSIL<l0,10> ,AIJ( 10.10> ,EF'SITIHO> 
FCl.. EFms.J'UO> ,f'TIUO> .FmSJC10) ,fCI(5) .cJ<S> ,lf((S) ,FBH5> 
f6t- A1Rlf'RC3) ,n::::, IA22HH3,2>, TAB224C4,19> .>~<3> .StCtrH3' 
Fm... 5t(5) ~QtJ<S,S>,>t.n=St<4,4> .:WltJC4,4> ,ít-1811<5) ,ff-ml2CS> 
FEA.. LmJ<S,5> ,L.tmCTCS.,S> 
INTE:IR MC15) ,tt{CS) ,rtm.D(SI ,rt~l"CT<S> ,tl:tl2f'At5> ,LTlt10l 
INTBEi: L.rre.J UO> 
Qn;J'.'.Clffi TIP219C:;!.))*3J, Tlf'220(36);o;1S. TIF'221<11>:t7, Tl221AC~;o:3 
~Tlf'Z14<4H 
a:rtrn /TA219/TAB219,TAB'220, TIF'219, TIF'220, TAB221, TIF'221,A.TRIFR 
~ /TA22t/Tfi221A, nzirn, TAB224. TIF2."4 

5 OU... Lll'PIO 
A=103.59 
OC=44.34 
f<:=().94 
TAl=-11.03 
S!Fd'C=<l 
SIF!FJ=O 
ClF=() 
íf'=() 
IE=O 
9.tNf=() 
9n'6=() 
ex;=() 

llS=() 

~ 

~ 
IJI=() 
11:=() 

lffl=() 
MI=() 
l'ff:=() 

ftf>'() 

loFITEC*,;o:.)' oot<.«.li•.JOOL<..<.<.."l.«<.<.<.<.~~~ 

*lll(<<.lf.U .. <.<.4l.<.<.<<.1J" 
~llt<•.'"'> ~"'ll!"!(!'"<.""n•.»'lliO!"'!(l"'"'~""'"!(<!r>O<..,,n;<;r><<..,, .. (.~n"'"'-.~"'"'"'!40!\!"<"""'"'"'!IJ"'•*!r>0!4:~""'"«!º~'"!l~""'-""n!(lllOI!(~ 
4.0:qJOOQIJiJIA.ac:~· • 

Ll"dTEl't,,..)' (~@."(.<.~~.\_~«<<"L<<-<-<-<.<(.<.<'OC«.0..."-~.1 
~·eoo••OO<r 
\S:Jlt(1c .... ) ·~ .. (~~ ..... ~:~"\..~<~l .. @..l(l~~ 
"""-"«~<Jl.~'1):-ooro' 
~llEC•.~>'~:~··•.,.,...~.t-•-•:·:•-·-~-+:.::~-~:~ 

~~· 

~ITEC•.;t)'-" 

* WJlEH,"') ·-. m...w....o DE Lfl TO'F~nf$t M.RR..... OC ElllLIC'ICN FOO 
"'fl .. l'Ll(JOO 



lt.RllEC~.~.1 ·:t . .. 
WJE(!f,10 '* DE9ff.WJ\DO FtR w. v. un, D. H.. OEN y R. N. 

* l'ml:Gt *' 
* *' 
YUlE<*,*> ')l:c;nxii:-cr:oc:o;uJ1iEXlt:tieicux:oo;uuniu:.t:.t:cx;ca:o;:.Ex:o-;uu:·)·.1 

lC)IJ()l'Oé:liiEXH)(XHA:ll:XX' 

YUTE<*,*> 'UlllllUlllUIUllllllllllllllllllltllllllllllllllllllllllllllllllfllllllllllllllllllllUllllllllllllllllllll 
•lllllltllllllllllllllllllllllllll111' 
YUTE<if,llf) • l llllllllllllllllllllllllllllllllllllJUlllllllllllllllll!tlllllll Ullllllllllllllllllllllllllllllllllllll 

iEIUlllllllllllllUllllJlllllllU' 
WlECif,*) • IUllllllfllllllllllUIUllUllllllltlllltlllllllllllllllllllUlllllllllllllllllllllllllllllllllllllllllll 

Xllfllfllllllllllllllllllfllfll' 
YUTE<*,*>• MlllllllllllllllltltlllllllllllllllllllllllilllllllllllllllllllllllllllllllllllllllllllUltlltlllllll 

•lllllllllltllllllllllllllltl' 
llRITE<*•*) · tMMRltllllllllllUllHllHUUllllllllllllUlllUlltltUttl'lllllllllllllllllllllltlllllllll llllll 

•11111111111111111111111111' 
\IUlEC•,*> ' llllllJllHIUIUlllllllllllllUlllllllllllllllllllUllllll111Ullllllllllllllllllllllllllllllllllll 

•llllllUIUlllllllllllll' 
llUl'E<*,•> • lllUlllllllUllllltllllllHllllltlltlllllllllllllflllllllflJllllllllUIUlllllllllllllllUlllllll ·-· YU.l'EC*•*) • • 
lfUTE<•,•> • mR. ES a Mnff: DEL a:rf'lEillO?' 
READC•,UA 

1 RJnlT(Sj:fiO) 

lfUTE<•,•>' ll1Alllli ATllOO DE~ TI9E a ccrFtESTO? <n> • 
~(*,*)~ 

llUTE«,•> • <tl.Rmll TlfOO llE ffil.fOO RN:IINUS TIOE a 001'\E 
"5lll7 (J). 

REMC•,*> LTlPO 
lF <LTIFU.Ell.O> OOTD 71 
00 1 1=1,LTIPO 
llUTE< *•*' · <nmtoS GU1Ei 500 DEL TIFU: ·, I 
REAl>C•,•>llCD . 
~(D 

e LA IM<IM.E 0llml J1JU'O, ES a ~ llE CJll..f'03 Fl.N::I{HUS 
C LA \ffllll.E I F\EOC IUERill!E A LOS TIPOS DE IR.fm, 00~ ll.E, LA \ffiIAll.E 
C J FIElE ~RSE A LA CIWTIMD DE IRfU3 TlFll V <~ l'ERO TA'1BIEN 
e fi.eu,: f;Ef'ER!f<SE A.. mrA.. oc <RAJS 

7 ClM1llE 
llUTE«,•>. Tla!\ DE (J;IR!l RN:ICNLES ffm bf, Me y M'' 
00 15 I=l,20 
ilRITEOt,l<»Tif"219CD, · N.l'S«):' ,I 

10 Ftrnnc2>:,a:n:>,r3> 
1s cnrr1ru; 

lflITE<•,» ' NI E>USTDI IJUIE R.tr:!CllR..ES N.IEro: 21 • 
00 30 !=1,LTIFO 
lll!TE<•,•l • ID.A.. ES a M.tmJ DEL IMFU RJCI!JA.?' ,I 
~C*,*>NR.FO 
IF <NRFO.[Q.21) OOTD 35 
IFI <D =TA8219(IG!l'0,1> 
IFIC<I>•TA9219<IG!l'0,2> 
Ff'I<D =TA8219<1Gl . .f'0,3> 

30 a:t.rrlllE 
35 lflITE<•,•> ' B..IG: LllS r.l.lnD5 DE I~ICJI ENThE ~· 

loRITt:<•,•>' l{J fRV cnFOS ~; PUEro: O' 
00 50 !•1,LT!f'O 
00 50 L=l,LT!f'O 



DO 40 J=l,:36 
IF <I.IE,U OOTQ 45 
llUlE<•,lOlTIFZ!O(J) ,'~:· ,!Jl 
IF <S,EQ.19) lll!lE!*,*l '<1ESf.C6 \el rRS lrdJ'OS I~ CS/ 

l<NJ' 
IF !J.EQ.19> ~! .. 600l5! 
lF !SI.EQ. 'N'l 0011! 4S 

40 tmmLE 

45 lilfflE('A,*)' [:f'IFJ(' ,I,L,' J • 
IF u.oc.u roro 50 
liltlE<•,*> • M'E a Nnro oc l.03 CHEm IMIEfrenmTES' 
FE7AD<*,*)NllER 

lF !NilER.EQ.Ol IIITil 60 
!FIFJ<I ,U =TIU!ZlO<NITiiRl 
lllilE<•,•l' 1EXI519( ms l7.1FllS ~ CS/NI' 
Rrm<• ,600l SI 
IF <SI,Ell. 'N') OOTQ 6l> 

50 CDITIME 
6l> IRilEt• .. >' ' 

llO IJ3 1•1,<LTIPD-ll 
llO /13 J•l,LTIFU 
lllllE<•,•l I,!FIFJ<I,Jl 
SllFIFJ=IFIFJ<I ,:J> •< (1-ff'I <Il all( l)) /(1-ffl< Il > l •tl-ffl(J) *""<Jl l /( 

•1-WI<Jll+SlflFJ 
65 CDITllLE 

IRilE«,>l' ' 
WTE('A-,tO' · 
IRilE!<,•l' ' 
lltll'E<*,*) . . 
DO 70 1•1,LTll'O 
!ia'!FC=tWI<D+lf'IC(l)•(t1~/t1-llOll•<<Hfl<I>*"'1(l))/( 

• 1-w1 m » +5ll'llFC 
70 IDITllLE 
71 !Do103.81+1D!U~ /(1-ff:>)+stFIFC+5a'JFJ 

loRilE<•,•l' • 
YU'lE(if,*)' • 
llRllE<• .. ). • 
loRilE<•,>l •• 
WUTE<*tii)' C .. G. a' ,CG 
loRilE(• .. l' • . 
\IUTEC*,*) • 
• • • 
* 1.RllE<•,•l ' <a !Df'l.ESTO TIEIE EN..AZ!l1l9ml OC Hm;imm (SINl' 

!EIWll*,6001 SI 
IF (51.EQ. 'S'l OOTD 500 

72 ll!IlE<•,•> . • 
tlUlE<*,*> · ' 
llRITEO~,~)' 

tiRITE(*,*>' 
~ITE<*,*>' 
~lEC*,*)' 
i.RITE<*1*)' 

\il<llE<*•*>' 
~llE(lf,*). 

~llEC*,*>' 

~ TIE>&I ~ S!WIENIES CIJfftCICIES ruNlO ' 
Nl E>ilSTEll "EM.NMIDITOO OC HIP'UDIJ"' 

l.- eFECTQ5 DE F1JSIC!llll DE tiUtJ3 G.N:l(NUS af' 
2.- OOffll:I()ES f'IR 11R1IF!COC!IHS EN ClilDA ab' 
3.- roffll:IIHS OC ESrr.l.l:lU1f'6 Clll..l~ 0() !«>-' 

MTICl6 ac· 



lilUlEUt,~) . 4. ·· affEl:ICIES AE fWD.J.JE AO'tlTIOOS aa· 

llUTE(;:.1'.*) s.- l"fI9B.REA l'.E (XlftCCIIJES -· 
llUlE<•.<>. 
llRilE<*,<l' t..- ID !E IRDl.llRE:Clt:tES' 
YlllE<*,*> . • 
llUTE<•,•>. (1J.E CFC1(Jil ELUES?" 
IEAM*,iO tlFC 
IF OIFC.Ell.1l IIlTO 1000 
IF OIFC.Ell. 2l IIlTO 2000 
IF <IO'C.Ell.3' IIlTO 3000 
IF OIFC.Ell.41 IIlTO 4000 
IF OIFC.Ell.51 IIlTO 5000 
IF OIFC.Ell.61 IIlTO (IX1J 

IF (llJ'C.LT. ll IIlTO 72 
IF <IO'C.GT.61 oom 12 
YUTE<•,1:) • .. 

.. 
1000 llUlE<•,•> • aainrn:s IDSI!EfR LOS EFEI:llE 11E PCSICIDI 11E 1R1 

*l'CS Flll:llNUS? l:SINJ' 
IEIK•,600) SI 
IF <SI.Ell. 'N' > IIlTO 72 
YUTE<•,*l" • 
YlllE<•,•> . • 
llUlE<•,lll • IUR.. ES ll. IUERl llE IR.f'C6 EN Ul OlDENl FIUN:IFIL? 

•<tll" 
RJl><•,•>tc 
IF <tc.Eli.3' !IllU SO 

10 14 I=1,LTIFO 
m 74 J=l,n<D 
llUlE<•,751' IUR.. ES LA f'IEICIIJj IE.. IK.f'O AN:l!NL' ,J,' llEL Tif'll 

··.,1 
15 ~TClX,A43,I2,Al.0,12> 

IEIK•,*> PC6<I,J> 
IF <RS<I,J>.LE.((ll:+ll/2ll llDI 

El'S1L<I,J>=<PCS<l,J>-2l/(((11:+1l/2l-2l 
B..!E 
EPSIL<I,J> a(ll:-f'OS<I,J>-1l /< < <11:+1> /2l-2l 

Ell>IF 
llUlE<•,*> • EPSll.CIH" ,I,J, ')=" ,EPSIL<Iy.D 

74 <DIIDLE 
lilUlE(W,*) • .. . 
llUlE<•,lll. IHRl6 FIBl Ul aa:cIOl IE LA CTE. CIRCIERISTICA un> 

¡¡¡¡· 

YUlE(•,•>" • 
m 79 J=l,LTil'O 
DO 78 1=1,11 
llU1E(1:,tO>llP22l(D,' N"E:m: ",1 

1B IDllDlE 
llUlE(•,<l ' ~ NftID ELIIES FmA ID'ffll:IBI llE FtlSICICN?' 
fEA>(•,*>~ 
Tlll221 (J) = TllB221 <un>R> 
llUlE(•,*>. l..A"m=" ,J,. . '1R:l2'21(J) 

llUlE<•,•> • lllElE5 B..EllIR IR> IRAE l'IRl un>A? [SINJ' 

fel>(•,600>51 
IF <SI.El¡. 'N'l <DIO 00 



e 

90 lll!lEC<,»' <WM"~ CIF1EIC!CJES rnE EL lll'F\ESTO?' 
FEAl)(;i.,;i.) t.QFQS 
DO 85 1(=1,MXf'OS 
lll!lEC<,•; ' ClAITlE CJllfIB EST~ ClRll!C!CNlllOO EN LA FOO!Cl~' ,K 
~(*9iiE)tltoO 
llITOTlfn<TOTAt 1 
tl:Fll:T<IO =llWO 
IWDQCIO =llW0-2 
rnl<FAUO =11'1612CIO 

85 IDITDl.E 

C CA.DI.IR EL F~"T!JUl'I.. ~ LOS IRJHS OC tl<(i) 

e 
Yl:ITEC*,*> • • 
00 91 I=l,NXF'OS 
tl:FACTCl-1) oO 

MACT<I-U =tl<<D 
IF (llHD .EQ.2> llDI 

ttmlT=2 
Dl>IF 

IF <tt<<D .EQ.2> OOTO 91 
YUTE<*,*>• ENT~ A DO I=1,N:CF1'.E t'W'l:TC' ,I-1,'>=' ,MfCT<I-1 

•>,· M<',tt>=·,11an 
DO 90 J=2,<rt<<D-l> 
rtaG"A<I-U =11<1912<D 
DO B9 K=1,!1111EH2<D-1l 
rtaG"A(IO =llit!FA<K-U •<IWEN2<D-IO 
IHE"=tli112FA<IO 
lllllE<*,*l ' - l'Nt2FA=' ,IW!lFAUO 

B9 CDITDLE • 
MACT(Jl =tl(FACT<J-ll *<rt<<D-<J-U > 
\IUTEC*,*> • +.... ti{' ,J, ·=· ,l"ff'rCTCJ> 
YUTE<*,*>' ' 
ttmJT=tl(FACT(J) 

90 CDITDLE 
tl(Fl(;¡'(D.nmJT 

no12FA<I> =tlO'ET 
91 CDITIN.E 

00 95 t(cl,N:Cf'(l; 
IF <ttat!FA<IO.EQ.Ol 1191 

l'lit!FA<IO=l 
EN>IF 

ClF=CXF-t!tt'ACT!IO /CllllflFAOO *2l 

95 CDITDLE 

lifUTEC•,•>' 
YUTE<*•*>' ' 
lfUlEC:t,ilf) ' CM!@ Cof=' ,CCF 
"IUTEC*,.t)' l(.t(l221<~=·, TA8221C1> 
DO 97 !=1,LTIFU 
DO 97 J=l,M<D 
AIJ< I,Jl =TAllZ21<I>«mIL<1 ,Jl 



e 
e 

W:UTE<:t.if)' Ef'SILCN' ,I,J, '=' ,EFSIUI,J>,' u::nxp· ,TABZ?l.CD 
A'=TAB221<D!EIJ'SIL<I,J>#F 

97 ~(*1~)' AIJ(' ,I,J,')=' ,AIJU,Jl,' W=' ,W 
A'=A'+Tlll>!IF 

• 

C SED..EICIAS m;A a:l.Jll.ffi ~ llrffCICHS f'CR ~FICA:!CKS ~ EN LA 
C MUE oou.rEDIA DE LA ~ PROCim. 
e 
e 
2000 IE<IlEC•,*>' ~IEJ.s CCJffCCIC»ES PCR ~nCA:IIKS EN LA CAD 

- [SIN]' 
~<:.t,600>SI 
IF <SI.Ell. 'N'l CDTO 72 
YUTE<•,•>' 
llUlE<•,•l' aHm:!C»ES f'CR ~FICR3ICKS EN LA ~ FlUN:: 

*If'A...' 
IE:-0 
~ITE<*,*>' 
YUTE<•,*> . . 
IF lr&.Ell.<» YUTE<*,•>' lllAITIE <R.F'OO TIDE LA OUN\ Fl'IOCIPA 

lfL: rr:r 
IF <r&.Ell.0) IElD<*,•ln: 
IF 11&.EQ.3> CDTO 190 
YUTE<*•*>' • 
lilUlE<•,*>' 11111: 11111 te=' ,re 
llUlEl*,•l ' '1llWTt6 l..LlifES Cll.l'IJI Ul6 ~Fli:R3IIKS VIA-~ 

oa¡ LA OUMI?' 
~<*,~>NT 
IF (NT.EJl.0) CDTO 106 
DO 105 I=l,NT 
llUlE<•,*>' <D.R. ES LA f'CE!Clctl DE LA<Sl ~FICR3!CKS EN:' ,I 
fEl>(*1*) PTI<D 
5iRil'E<*•*>' PTI=' ,PTI<D t ',re 
IF <PTI<D.l.E..IO TIBI 

EFSITI m =< ( UC+ll 12-f'TI m) /( (ll:+ll 12-2>) 
EUE 

EFSITI CD =<PTI m-cn:+u /'Z) /( (ll:+ll 12-2> 
EN>IF 
YUTE<*,*)' EPSIUlil Ti(' ,I, ')e' ,EPSITI<D 

105 ClJITDl..E 
lfUlEC'lft•>' ' 
liRilE<•,*) . . 

106 llUlE<•,*>' <Cl.l'WTCE UJllKS ~ ~ ~!FICR3!CKS VI!Hl.llTTdl 
"91LA~' 

RE'A)( *• *) Pf'R) 
liRITE<*t*> ' ' 
IF CN'l'S.EQ.0) CDTO 110 
DO 107 J=l,tnlS 
lllITE<•,*>' <D.R. ES LA f'CE!Clctl OC Ul5 NJ ~ EN:' ,J 
READ<*r*> A1S1 <J> 
IF (Ftl'llJ<J>.LE.l'O nEN 

EF!R>J(J) =< Cll:+l) 12-fmSJ<J> l /( lrt:+ll 12-2> 
EUE 

Efl'llSJCJ> =<m'ISJ<.n -(11:+1' /:!J /( Cll:+U 12-2> 
EN>IF 



YUlE<•,*>' EPSILJ>l+j(' ,J, ')=' ,EPtlSJ<J> 
101 IDITDIE 
110 lillllE<*•*). 

liftllE<•,*)". 
'*<IlE<•,*)' • 
t.RI'fE(*,*) . . 
00 120 V.=1,NT 
llUlE«,•>' IO..R. EL ES NJUll llE <Rl'OS EN LA i-tSim ~ VIA-T 

tlfE;? lti' 
llUlE<-.•>' EN LA f'!EICilJb' ,DIT<F'Tl<IO> 
fEl>(*,*>LTI<tO 

120 aJ1illlE 
Dl 125 J=l,N'l6 
llUlEI•,•)' IO..R. ES EL llftJID llE <Rl'OS EN LA .;-tSinl mil VIA-C 

lllA11U1 l+ j. 
lllITEl*,lfl' EN LA f'!EICI!Jol:' ,F!RiJ<Jl 
RH><•,•)U"ISJ(J) 

125 aJ1illlE 
ll!llE<•,lfl' • 

~'*•*)'' 
130 lllITE<•.*). --- EFEI:lll \Ellll ----

llUTE<*,*). 
WTE<•.*)' 
WlE<•,*>' 
YU'lE<•,•>. R1 R2 
lilUTE(•,*>. 
llUlE<*•*> • R-C - C-R' 
W1E(•,•). 
W'IEC•,•>· 
tlU1EC•,~> • • 
liRIIE<•,•>. Rl R3 
tlU'IEC•,•> ' 1 
YUTE<•,•)• R-C - C-R' 
WlE(*•*)' 1 
IRilE<*•*). R2 
YU'IE<•,•>' . 

IE 

2 

R1 R3 
1 

Ro{; - C-ft" 
1 1· 
R2 R<I' 

R1 R3' 
1 

Ro{; -C- C-ll" 
1 :· 
R2 R<I' 

lllITE<•,•>' ME a NJUll. llE EFEI:lll IEDll OE • 
rEl>(•,'Jt)tEl 
IE=tEofff:l 
llUTE<•,*>. . 
YU'IE(•,•)' 
ISV)C•,6Q())SI 

1ES IEDA!lO !IS \q_!ffS llE IE 7 CS/lll' 

IF <Sl.EQ. 'S'l OOTil 130 
llUTE<•,•>. . 

f>E' 

4' 

2· 

ll!llE<•,•l • <EL llJf'lESTD TlEJE fA'IIFICICilJES Tif'O HIIRX:mll.Rl7 
oCSINI' 
IEl><*,600>51 
IF ISl.EQ. 'N') OOTil 135 
A..FA=-3. 71 
IEl"ll'>-4-34 
Gm=G.95 
IE..TAo-5.81 
El'Sl~2.21l 

ID11I 140 
135 A..Fll'>-0.6 

IEl"A=-11.# -.1 
IE..TAcl.92 
El'Sl=15.<15 

140 00 150 1=1,NT 



!lftlT=!ll'NT•<A.FA>EP.lITim +IETA! lit.TI m 90.5 
YUTE<•,*>• 9.JWT::::i:' ,9.JWT 

1!iO IDITDLE 
00 160 J'=1,lm6 
_,<IEL"!lll<El'IR>l(Jl +fPSD <U1SJ(Jl 
YUTE<•,*>. 9.JNI&:' ,9rl'Ri 

u.o <DITDIE .ancr.-
llUTEOE,it) • • 

YU'JEC•,•>" • 
WTE<•,•>· • 
llUTE<*,lfl" El. Wl.LR la Fll:11ll IE CIRE:l:IIJI ES: -· ,~ 
0011l 3000 
YUTE<•.,•>' 
* 
* 
* 
* IF <1&.JIE..31 0011l 3000 

190 llmE<•,*> · a a --· 3000 YUTE<•,*>. • 
YUlE<•,iO . . 
YUTE<•,•>" • 
IE-0 
!lllff'o() 

NI RUCA ESTA FlRll !E ClJffl:CICJI <ti: 

llUTEC-,*l" ~ 11E IDHl:IIJES f'IR ESmll:1\RI CICUCA?" 
llUTE<•,*l" <NJ IRnlTIClll CSINI. 
JEl)(•,60CJSI 
IF (SLElj. "N"l IIllll T.2 
~<·,.,·· 
llm'E<•,tO' . 
llUTE<•,*l" l1lA. ES El. lllEfJ IE LNllRlES Clll..IIJS7 • 
llUlE<•,*>" (l"D ar"'ml&ticas)' 
IEI><•,•> N:IQ.I 
00 210 J'=l,N:ICU 
llUTE<•,*l" l1lA. ES El. TllllZll IEL llllU.D7:" ,J' 
fFJl>C•,•> CJ(J> 
llUTE(•,*>" <CIA.. ES El. <RIJO !E FlfillJil llE lA ~ Clll..Wl" ,J'," 

"7" 
rel><•,•> A:J(J) 

210 aJmll.E 
liRITEC•,•> • ' 
YU'JE<•,*)' . 
llUTE<•,*>" QJl. ES a llftRl 11E ~ IIRJSIC~" 
fEl><•,*>ND 
YUTE<•,•>' • 

215 IRilE<*,lfl •• 
llUTE<•,•>" IAE EL "'-ll! IEL EFEl:10 le:OO <IEl" 
IEA><•,•>tEl 
IE-1€1-
llUTE<•,•>" l5E TIEIEN ms IRJHS f'IRl NE? [S/NI" 

IERD<•,600>SI 
IF <SI.Ell. "S') IIllll 215 
liRfTE(:lf,*l • • 
llUTEC•,•>' ' 
IRllE<•,*l · l1iE TIDBI RR1JFICA:l!JIES IE TIPO ~ [Sill 

ll]" 

fBi>< * .,60C» sr 



lF <SI.EQ. 'N'l 0010 220 
A.FBIP=29.94 
>NJ:=3.32 
..-1.55 
IEBIP=1.4ó 
l.Jnlli">-1287 
0010 225 

220 A.FBIF"20.07 
>NC=1 
e=--0.38 
IEBIP=l.4ó 
l.Jnlli">-1287 

7lS ~~-t!JnlIP<Nll 
00 230 J•1,N:ICLI 
-(FCJ(J)~•(C1(J)*"el 
ilUtEC*,*> • 9.m JE ~·e· ,9.l'lft> 

230 COITDLE 
liRITE<•,•>' ' 
IEil'EC*,•>' • 
YUTE<•,!t)' ac'=' ,~M 
YUTE<•,~>· • 
lfffUl'WUBlP.<9.ftff' 
YUTE<*,->' ar":z' .~ 
llUlEC•,•>' ' 
YUTE<•,•>• • 
~In+la'RlM 

liRITEC•,*>' ac=' ,R: 
lilUlE<•,•> . 
• • 
* • 

4000 !.RITE<• .. >' llElJIErei aHE.CI!J€5 fa¡ ~Ill.00 IRJllTIWl? [SIMJ' 
IE!lDC •,600> SI 
IFCSI.Ell. 'N'l OOTO 72 
IE-0 
SJRt(-0 
fUllF.Jo() 
YUTE<•,•>' 

• 
llUTE<*,•>' IUJl. ES EL IUEi1J JE lllD..LC6 IRJllTICDl?' 
~<•,*>trE 
DO 305 J=-1,te 
llUTEl•,•l' IUJl. ES EL <Hm JE Fl.61~ OO.. IWIUD IRnlTilll' .J, 

•'7' 
305 -<•,•)FBJ(J) 

llUTEI•,*>' <a.AIJ1J; TIF1E JE 1'WliJ3 1Elml:ICLICl.l6 SE TIDel?' 
~<•,•>Nt 
lF <Nl.EQ.O> OOTO 315 
llO 310 K-1,lft 
llUTE<•,•l' ClR.. ES El. lltSl'.l m<A EL IWIUD IETERl:lCl.llll TIFU' ,K 
ff'AD<*,•>i+mo 
!URf(=SJRf(fATR!FR<IOlllf<llO 

310 CIJll'INE 
315 llUTE<•,•l. 



e 

• • 
llUlE<•,•l • /O.A.. ES a IUOD lE.. EFECTO le:OO l1El7' 
F6i>C*t*>flE1 
IE-IE-+!El 
lllIIE<•,~>. <OE T19DI tRl \qjJ\ES f'lm llE? c:SINJ. 
FEADC.,600>SI 
IF !SI.EQ. 'S'l 00J0 315 
YU"TE<•,•>· . 
UlllE<*>*> • tEL aJfl.ESIO TIEIE '"11FICR:l<JES Tif1l HI~ 

.., c:SINJ' 
FEAD<•,600>SI 
IF <Sl.EQ. 'N'l 00J0 320 
IUl'RI=7.92 
!ElPRI=IS. B 
-1.94 
--10.66 
DE!.AU-0. 91 
EF9'RI-G..6B 
!IJTIJ 3lS 

320 ll.Fl'RI<>.01 
octrnI-:!.45 
~5 

!Rf'Rl""6.51 
DE!.AU-6.24 
EF9'RI-7.69 

325 DO U J1111 1"8 
9.lfllJ.QJl'llJ+(IUf!UllfBl'(J)-
YUTE<•,•> • 9.IFBJ:i• ,9.lf"BJ 

330 CIJlTIN.E 
IW'fUnoo9.J'FBJ+9.hff( 
lfUlE(•,•> . 
~(•,•>· 
lfUTE(•,•>. u-•::.• ,fffUn 
\RITE(•,•>. 
llUlE<•,•> • tNJtJ\ll IE ~ EN LA FIEICU11 <Jrn17' 
fFADC•,*> (f(tn 
lfUlE<•,•>. . 
llUlE!•,*l • tNJ6ll IE ESllU:11Rf; EN LA FIEICI~ l'ETA?' 
FEADl•,•>~A 
WTE<•,•>'. 
IRITE<•,»' <llKro DE ESIRII:11Fre Dl LA FtBICia.I ~· 
fEAD<•,•>ff:M 
~I~-tGlff<l~llf'IETR+fl'SFRI*f'lm 
llUTEOt,•)' 
YUTE<•,*>• u.·=·.~ 
~(*,it)' 

• 
• 

LIUTE<* ,., • a ~ FUl <Xff<a:~ IE iwrum lf<!nlTiro; ES1. 
ifiilEC•,*> · -D1 u=',M 

• 



C lll5l:nJIEA IE aiHa:llJES flftl arA.ESTm 5DI DUlllllIElllr6 IE HIIRHNJ 
e 
9)1)() llmE«,•>' llElJDES IE Ul MI9'.BJIE!l IE Cllffll:llJES'? CSINJ' 

IEl><•,60CltSI 
1F 151.EQ. 'N'l lll1U 72 
YU'JE(•,•>· . 
llmE<•,•l' lllA.. ES EL NftKI IE llCIUS EllJIES FIElBllES?' 
lel>(•,*> IXB..E 
IF <llllLEQ.OI IDID 4<15 
llmE<•,•> ' IEL DllU: EllA'E ES ENllE HDllllmllRlS? CS1N1' 
IEl)(•,600) SI 
IF 151.EQ. '5'> 11EN 

-~2.16 

EL!E 
-~42 

Dl>IF 
405 llmEl•,11) •• 

llmE«,»' <ll.R. ES El: NJSll IE llCIUS EllJIES <DllllRIE FIEiDI 
•1ES7' 
FEI><•,•> DCDlJU 
1F UICIJlllU.EQ.OI <mD 410 
llmE<•,» ' ttm IOUS EllJIES <DlllOIXE ES 0IJllE HlllRDll!lRlS7 

• CS/NI' 
"91)(. ,60<» 61 
IF 161.EQ. 'S') 1IEN 

lllRC-6.65 
EL!E 

IRll2=1.0 
Dl>IF 

410~(•,•>'. 

llmE<•,•>' lllA. ES EL NJSll IE EllJIES 1RD'lES IDlllOIX!l?' 
fEJI)(•,•> 1RIPLE 
IF llRil'l.E..EQ.<» <mD 420 
llmE<•,•> ' ttm lRll'lES EllJIES SE !IR ENllE HllRllRlRE? CS/Nl' 
~•,600>51 
1F <SI.EQ. 'S'l 1IEN 

Pl"'i'.46 
EL!E 

Pl-t.O 
Dl>IF 

420 lllITE<•,»' 
liRITEC•,•> • 
lllllE<•,tO. 
liRI1E<•,tt>. 

l(J' 

161)(•,a>CllSI 

1EL aJRESTD TIDE: ElllllJ:llR6 01 UI POOICIIW CIS Y' 
llJEJll6 ES 1E Ull SlllJIENIES TIP061 -TIDB, CI-' 
D..I1m lllHRJllTJalS O 1111RDMR1 11.IFATICD?. C5.lll 

IF <SLEQ. ·••> IJJlD 440 
YUlE(•.,tf)' • 

llmE<•,•l ' lll.llllm ESIRJ:Tl.Rll ES1lll 01 ESTA POOICIOO' 
161)(•,lllCIS 
llUTEC•,w> • " 
llRITE<•,» ' llA POOICIDll CIS SE !IR <DI mtUS11JS IRlllTIIDl? CSlll 

•l' 
R'lll<•,60DISI 
1F ISLE!I. 'S'l 1IEN 

FI-2.19 
Bl>IF 

llmE<•,o>' llA FUilCI<R CIS SE !IR IDI HllllU: Cl<UIDS llHRJllnt 
om? CS/Nl' 
IEIK•,liOOtSI 



F CSLllL ·n 11111 
n-:z.51 -11111EC-.. • 11.A F1161C1111 C1S liE 111 IDI 1mRE. llJRllJIIll7 c;,,Q' 

-•,aDSI 
FCSLm.·s-> 1ID 

FJ=1J.jl5 -- 11111El•,e. IEL IDl\ISID 1lBE ESllU:llRl6 B1 IA flllil:ml llR6" 
11111El•,e • Y lllEIRI ES JE U1S S11111B11E1 Tll'I& ~ cr-· 
11111Ellf,tQ • Q.BD-= O IURll1DI? ISlllJ• 
-•,aDSI 
JF csr.m.·w1 ._ 

FSl-t -.-~·w>ano-lllIIEI•,•' lllAllRS ESllU:1IRll ern.I BC ESTA FIEICillP.' 
~ ....... 
11111EI• .. • 11.A l'ID3ll - ES IDI llllllllDBI CSllll. -•,aDSI 
lF lllL8'. ·11"> 11111 

fll-T -11111Ellf,.., • 11.A F1151C1D1 - ES IDI CDJ.JDll llHlllmJII6? ISI' -· -•.-SI 
JF lllL8'. ·s-1 11111 

FSl"""6..9 -11111[1.... . 
11111El•,e • 11.A FOSICllJI 1IA6 liE mi IDI ll.1fllJllllS1 c;,,o• -•,aDSI . 
F lllLBL ·s·> 11111 

FSl-42 -lltllE(•··· . 
445111o1RllliillllllEtlllR!lllJIWIPJl<llRD\BFllJCl!;lf!ll ... 

lllllEC•,•· ,. 
llmE<•.,•·. 
IRl'IE<•···-,. 
11111El•,e· IA ~ - ,111 
llmEC•,4" ,. 
lllllEC•,--> • · 

6000 1Ea1.1.G1Fr•11C....,.. 
lltllE<•,tl)" ,. 

e 

lllllE<•,• . e.a...- ,m,. -· ,fF,. 111=' ,111,. 11:=' ,A: 
llllllEl•,<e • Mo• ,1111.. _. ,111 
llmE<•,*>" • 
11111EI•,*> • B. 111.111 JE IA 1Bl'IMlllll JE EllllJCllll m.· 
mlEC•,•• 
lllllEl•,<e • -· ,lEllU.. oa· 
lllllE<•.•,. 
IRllEC•,-lt)" 

• • 
llmEl•,<e. aee& - IDI B. IElm1! 151111• 
-•.-SI 
IF 151.Ell. ·s-1 ano 5 
F CSLIE. ·s-> ano t.115 



~ SED.OCIAS l EL OUlLO OC ID1'. OC EIUL. ClJNlO EXISlEN DUlZ!11IENTOO 1:€ 
e DE HIIAJDIJ les IE:m m1IFIC!l:IIHS u NJ TIEJEN Cll'1Dll PERl SI TIDEN HI
c IRIBll; Cll, lm, etc.) EN EL CIJl'lESTO 
e 
e 

500 lllllECO,• ' SE TIEIEN LAS SIWIDITES C!lff:l:Cl11'ES rol EM..A2ff1IEN 
* <E-HI' 
M=O 

1.- EFECTOO 1:€ f'IEICI~ OC CRFtlS F\N:ICNUS ahf' 

3.- C!lff:l:CICIES 1:€ ~IU.DS CIQ.ICJS (NJ IRJ:llTICO 

1.- l'Rll'Rrnl, ~O m;i::IAUR' 
2.- f'IEIClCJI CEllllm.' 

EL l GE' 

-· 



f\EAD ( 1t ';i) ta.1P 
:1.ftaAiCl>=TA221A(t-G.1..P .2) 

519 SI~<I>=TA221ACtG1.F',U 
1'.RilE(iot,*) •• 

11.RilE('if,io<). ca..rt.. ES a M..nl\'O t€ CJ"\l.F'OO EN LA CAtei"i ffiI~IFR...?' 
\l"..:ITE<*,""> • ero· 
f\EAD(if,*)t'C 
00 520 1=1,LTIPO 
00 520 J=l,M<I> 
&.fiilE(.t,75>' a...r.L ES LA FOSIClet-1 DEL ffii..FO A.N:ICJ.t4 .. : ,J,' ta... TI 

i\fO',I 
f'SID(-:!1if) F'OSCI,J> 
IF (FOSCI,J> .LE. {(l'C+t> /2> > 11-EN 

EFSIUI,Jl =<FOO<I,J>-2> /((Ctc~ 1> /'2J-2J 
EL!.: 

Ef'SIL< l,J) =Cn:-FOS<I ,Jl-U /C ( Ctc+U l"])-2) 

ENDIF 
t.RilE<~,*>' Ef'SlLCf.t(' ,I,J,'>=· ,EPSIL<l,J> 

S20 CXNTThl.E 
IF OT.fC.EQ.21 OOTO 525 
00 523 1=1.LTIFO 
DO 523 J=1,MCI> 

523 f4-F=tt-F+<SIG1\CD-+>1Jt1DACD:tEF'SlL<I,J)) 
s.RITEC'f,~)' ahf=' ,'4-F 
OOTO :'B> 

52'5 DO 530 1=1,L TIFO 
oo 530 J=1,nm 
¡::f-f'=tf-F+a ... R1M(J>,11;Cl-U'SIL<T,J)) 

530 CXNTIM...E 
t.RllE("t,,11;). ahf=" ,tt-F 
1.1\llE(io!,':t) •• 

550 l·IUlE(!f,*)' ' 
t.RilE(;,,.ot) •• 

IW1"lff 
lr.f"..:ITEh,1')' ahf=' ,ffl 
lifalE(#,-t) • 

t.RITE<*,*>' ' 
~ITEh,,11;)'' 

UUTEC*,"'>' CDESEí6 CXff.ECICtES F'CR RftllFIQ'.'CIOIES EN CAI:e.A? [5 
•INl' 
fBIDC..-,tl'/JiSI 
IF C51.BJ. ·N') 0010 500 
UUTEC~,:.;) • ' 
lil\'ITEC!f,-:<r)' 

610 t.RlTE(it,i+) '++ ~IO\ES Fffi ~IFIO:CICllES CE--t-0 Elll 01DDl1 +++' 
lolUTE01.;.;)'' 
liR11EC ... ,•)' 
l.ffflE(:o;,;.;¡' IClR.. ES EL U..J"ET..O OC Ol<TES liE Q."iDOA TCfVIOOS OCSOC' 
t.RITEh, ... ). LA m>:u:cu:r.i CENTFj:L? Cns'?' 
f;~AIH•,,.1NS 

l.f;ITEC:o:.")' r..:t·f: EL MJ"EF..'O OC fkV=S VlA-TRES t.:N EL lXRTE r:t CA-' 
t.Ji:ITEh,*>' DE»1 c"nTki'' 
~(:<f,.t)flfll{ 

00 610 l{=l,Pti 
00 670 J=l,Nm 
l.fUTE(if,~)' c'w:t... ES EL M.rEJ\O í.€ 13\.Uffi EN El... 01"\TE VIA--ThES' ,1 

... ?' 



610 f;8U)(*,*>LTIU"<K,J> 
IEdTE<*•*> • M"E EL ~ DE ~ VIA-<ll\Tm EH EL ClRTE DE 
l1IUTE<*,*> • cta:m (n+k'?' 
f.a:()(*,*)~( 

00 675 K=l,~ 
00 675 J=l,tn"B{ 
~ITE<",'11). <DA.. ES a.. rt..tEF.{] oc CRFúS EN a aim: VJ~oo· • 

... ,,. ?' 
67S FEid)(if,*) L..n'G{J(l(,J) 

~ITE(iE,:ll'). tD.A.. ES a r.l.tEro 1:€ fal:lfCICl'ES cafTF.l:i...ES E),I EL ro 
*l"FtESTO? (¡'(:U • 

~<*,*)l'ill 
W\:ITEClf,iit)' ra.R.. ES EL N.l"Em OC GUOO a:F'OSICICl.rol3 EN EL' 
t.RITE<~,;f) • ctmE OC CAl:e.R CXN EL Gl..FO Fl.N:IC1.R.. E-H?' 
fiffd)(iil,*)LDJ 

loRTIE<*,*> • 

. 
00 615 K=l,1113 
UUTEC*•*> ' <ru:L ES LA LCN3ffi.ID OC msTA EL EL CCRTE t€ o:u:Em' 
~,K 

l•UTEC*,*>' A FmTIR OC LA i:aI:I~ICN CDrJT.$l.? SO<' 
F~AIH*,*> SCOO 

615 CCNTUJ.E 
00 621 K=l ,NS 
00 621 J=t,NTt( 
l1IUTEC*,*>' ca.R.. ES LA FOOICICN OC LA RA'IIFIO:Cl[)ll VI~Tlei' ,J,' 

* EN EL CCRTE t€ CACeu? Q<j' ,f{ 
f;BU)(ll,*) QU'CH,J> 
IF COCOO .E!l.2> OOTO 623 
>t.1mJ<H,Jl =<Qum,J>-u 1cscoo-2> 
t.RITE(iE,*). nt<' ,l(,J,')=' ,it.imJCK,J> 
roro 621 

623 )t.JT}{J(l(,J) =O 
621 cmm1..E 

00 624 l(=l ,tE 
00 624 J=l,N'ra{ 
~ITE<*,*) ' <a.R.. ES LA FOOICICN OC LA FSt'IIFIO:CICN VIA-0.ROO' ,J 

... ,· EN a cmTE [€. ~ Q<J',H 
f;f:A!)(:t,*>QU"U(,J> 
IF <9'.:00 • E!l. 2l OOTO 625 
>H'mUl(,J)=l(J{.J(l{,J)-1)/(9:00-:?> 
UUTE<*,-:.)' n+C' ,lt,J, ')=' ,>Nm<m,J> 
OOTO 624 

625 >H'roHK,Jl =O 
6.."4CDCfltU: 

UUTEh ... J • 
L.~ITf<'.~)' • 
~ITF .. ,,., ' ffit.ftiS CCN 91..AlinlENTO HI«i1J.D..O' 
~ITE<"•'""' ' 
00 640 I=l.~i 
00 IW J=l.4 
lif<JTE<"'•~> • • 
\.F<ITEV,li) TIPZ?4CJ>, • NJ'Em:' ,J 

635 UJ..fTUJ.E 
\t.RJTEC;..,iif)' El.EOC LA f\1'tlIFJCíCJCN OUU.:-tlIIJ..1.lBIJ <E-tO' 
l'EA!)f~,*)p.,clE 

TAlf.?'24<1,1) =Tí&.'4Cl\CTE.D 



e 
e 

1111224<I,2l=-OCIE,2 
llllZ!f<I,3=-0l:n:,3 
1111224<I,41=1111224<N:n:.4> 
1111224<I,.9=1111224<11:1E,5l 
YUTE<•,•). A.f'Ai::•, Tlla24<I,1>,. EA=•, T'8Z24<I,2>,. QnF•, TAB 

*ZM-<I,3>,. IE...TA=', TRBZM<I,4), • EPSIU>i=', T~I,~ 
640 IDllDlE 

DO tm 1=1,lll 
DO tm K=1J6 
DO tm J=1,NIK 
Allll<D-ll<D+<Tf~<I,ll~<K,J>+T111224<I,2>l>llKJ<K,Jl'* 

'I0.5 
IHl12<D=Am2<D+<1JllZ1'1I,4>0!NIS(<K,J>+Tlil22'!<I,S>l<l!IS:JIK,J 

lf) 

liRIIEC•,.i • ..,it-=· ,Aetun, · IH>i2=" .. 11e12cn 
tm IDllDlE 

DO f85 I=l,lll 
-<IHII1<D +T11!2241I,3<l1DtlHII2<D > 

BiSIDllDlE 
liRITE<•,*> • • 
YUlE<•,-*l' • 
lllllE<•,*> . • 
llll1E<•,•> . . 
WlEC•,*>' ..,_.,AB 
YtITE<•,..,. 

* .. 
* .. 

lOO lllilE(il,lfl • <lOlJIBEl JE llJIEIJ:llJES l'IR ernu:nRll Clll..m6" 
lllilE<•,lfl • NI llDlllIIJl67 IS<MJ • 
IEIK•,60CISI 
lF <SLIE. ·s·¡ BllD 500 

C IDHCIIJES ESIH.C11ffUS l'IR LA AE!Ell:IA JE ...nJ.lE ~ 
e l'IRI IIlfUS1u; Dll E1UlJRIIENlO HllR'.IBll 
e 
e 

.. .. .. 
" ·* 
lllilE<•,lfl ·-IJRECIDES l'IR UI lfflEl:IA 1E AIDJ..CIS NI • 
lllilE<•,*> • IRJlll1lilS EN IDf'IErnll IDI Dl.Jl:E-llIIRJDll ID! 

11@" 

llUTE<•,*l' • 
WlE<•,•>'. 
lllI1Ellf,ll) • lllR. el EL N.1ER1 1E lJIIllAES ~ Nl IRlllllll\ 

"5?" 
IEIK•,*l ICIQ.I 
lllI1E(i19 lfl • lllR. e; EL N.1ER1 IE IBl:IlOOES IDRMES?' 
IEIK•,*>llA 
IX> 105 I=1,lll 
IHII2<D=O 

105 IHIII<D =<> 
IX> 710 1=1,ICIO..l 
YUTE<•,•>• <DA.. ES 8- TAAm IE.. fWIUD:' ,I 



F$1D(i<i-,:E) CJ(J) 
WTEff,:t)' • 
llUTE<*,•l' l1lR. ES m100 DE FLSicr.i DE LA LNIDAD CIO..ICI!' ,I 
Ffru)(~,*)f'CJ(J) 

710 OMIILE 
\ilUTE(:E,*) • • 

5.RITE:ClE,:E)' • 
llUTE<>,•> ' <ll.A.. ES EL NlEm DE ~ CIFOO!Clcmms?' 
FEA!)(-lf,if)l'tOJ 

UUTEC*,*>' ' 
W<ITE<*,*> . . 
00 720 I=l ,Nl 
00 725 J=l,4 
lrlUTEC*,*>' ' 
IEUTEC*,*) TIP224(J> , • N.1'&!>: • ,J 

725 a:wmu: 
~ITE<*1*> • ' 
lllITE<•,*>' a!CE Ul muflCICicr.i ENAE-HimaDIJ <E-H>' 
~<*t*>tcTE 
Tli!224<I,6> =1Nf.!24<1oCTE,6> 
~<I,m=T~<foCTE,8) 
Tli!224< I , 9) = TAl!Z14 <loCTE, 9) 

TAB224<I,10) =TAll224<r.cTE, 10l 
llUTEC*,"'º' u.FA''=', TAB224Cl,6>,' N.C=' ,TOOZMCI,10),' e=', 

*UIQ24.CI,9>, • l.JH)A' '=', TA8224<I,ED 
120 tnlTDlE 

00 730 I=l,~ 
DO 130 J=l,N:IQ.I 
IHJ!l CI> =TABZ!I( I,6> •<lllBll (!) +(ft:J(Jl '<'<TA!l224< l ,10) > l!CJ(Jl *>TAll22 

"4(!,9)) 

IHJI2<D =TAE!224<I,8) ;fNlJ 

730 <lJIIDLE: 
DO 735 I=l,!R 
lff:lqff;l+<IHl!l<D-f{ffl!2<DlAA 

735 CIJITTM,E 
YUTEC*,*>' • 
YUTE<*,*)' • 
~I1EC*1*)' ' 
-"':ITECif,*)' • 
'-RilEt"',*). cilc=' ,,:w.c 
YUTE<*,*'' · 
~<*,*)'' 
l.IUlEC•,*>' • 
lirlUTE<*,*> • · 
r.RITE«,>l' <fe1JrmES DE CllffCICJES ~ lfUU..llS flla'ATia:E?' 
t.RITEC*,*) • <para IJNJpOS ñm:ionales con enlaz.amiento hidrogero>' 
fif:Jl)(if,600>51 
IF <SI.IE.S> ooro 500 

llOO OU. Lll'PIO 
SU'Rf(=O 

llUlE<•,•>' Cll'ffl:Icr.iES Fm ffelDCIA DE ~!U.OS !RmTICCS 
>al antESTOS E-H' 
liRITE<*t*> ' · 
lrRITEC*,*> ' • 
llUit:< .. •>' roA, ES EL NJ'E!iD DE IWIU.OS MO'f!TICOS?' 
REAI>h·,*)N8 
DO 810 J=l ,Ml 
llUlt:<•,•>' <llftt: EL ~ DE Fl6ICN !E. IWILLO !ffn\TICD' ,J 

810 f'EAQC-f,~)FBJ(J) 
YUTE<*•*'' ' 



llUTE<*•*l. tllR.. ES EL llftlll IE llD:OCIIHS ~· 
f€A[)(:.,•>~ 

liRMC~,*)' • 
IRITE<•,•l. alJNlm Tlfm IE llllJllDS IETl<OCIQ.Ilm SE TIEIEN7" 
~(*·•>Ni 
IF <N-1.EA.OI 001ll 830 
00 820 I=l,Nl 
00 820 K=l,ltl 
IRITEC .. •l • ME EL llJmJ PmA EL OOU.O IElmXICl.ICO TIFll" ,K 
RfKl<*,*>lfWO 
SJ1H(~+ATRiffi<IO"'f<(IO 

820 Wll1llE 
H<CD-sml< 

821 llMDlE 
YtlTE<*,*) . . 
llUTEC•,*> . • 

830 YUTE<*,*>. · 
lilUTE<*,*) • • 
IRITEc•.-1. GfU'm 1D1 Ell.A1AllBlllHIIIRHllY 
llUTEC*,*>' • 
DO aso I=!,Nl 
DO 940 J=!,4 
~<*,*)'' 
lEITEC*,*>Tlf'224.CJ),' MJ'EA'.J:' ,J 

940 CDITDl.E 
\iRilE ( *' *) • • 

IRITE<•,•l" ruCE U1 l'RIIFlaaCJI E-11" 
fER>'<*t*>N:TE 
Tm224<I,11l =TlllZMOl:TE,11) 
lllB'.224<1,121 =T~Cll:IE,12> 
Tmz!4CI,131=T~Ol::!E,131 
lllB'.224<I,14l=T~cll:TE,14l 
T~<I,151=llll224<11:TE,151 
TlllZ!fCI,WaTA8224<N:TE,16> 

aso <XNTDlE 
llUTE<*t*> . . 
YUTE<•,•)' • 
IRllE<* ,•l • romm: IDEl!Illl D:ua:TA ElllliE EL CJUO FIN:ICNl. • 
IRITEC•,•l. E-11 V EL HJDO:A'dlRI IRJllTZCO? C51Nl" 
IEl)<•,600ISI 
IF csr.EQ. ·s·1 11-EJ 

C=l. 
El.!iE 

<>O. 
Bl)IF 
YlM<•.•>' 
IRilE<•,•l • llUEJlO IE amu:nJAI DI LA f'!BICICJI <Jml'I" 
FEJW>C•,•>~ 
IRlTEc•,•>' INJEll IE ES1R.CllJIAS DI UI rolICICJl !ETA?'. 
~•,•ll'IETA 
IRlTE<•,lf)' INJEll IE ES1R.CllJIAS DI UI rol!CICJI Pfffl?" 
IEl>C•,•>F«dl 
ro 960 I=l,lll 
ro 960 .r-i.,111 
IHIIl<D•fm224(I,lll+m~cI,11lllfllJ(Jl .. TAB224<I,16)) 
IHII2<D=~I,12lllC+T~I,13111J!TOtT~cI,141!<f'IErA>TABZ! 

*4<I,1Sl-
960 CDITDIE 

1111 BTO I-t,111 
-<IHIIllD-I21D<llllD>MI 



810 IDlrDlE 
llUTE<•,*>. 
llUTEC•,w>• . 
YUTE<•,*>• • 
llUTEC•,,.>. • 
V«lE<•,•>. lf1p' ,"'A 
ilUTE<•,•> • . 
llUTE<•,*> . . 
YUTE<*,•>' . • 
llUlE<•,•> . . 

900 YUTE<•,*> · ap• ,CE,· iltf=' ,ffl, • .stt:=• ,AS,. Me=" ,A-e 
~<•,*>" fi:',~ 
llUlEC•,ifl" • 
lEIU.l;Cll+lff'l~illfl 
IE<IlE<*,*l' EL IAJR JE LA lm'. JE EllUICICJI ES:' ,lEillL,' 1<' 
iiRITE<•,•> . . 
• 
• 
IE<IlE«,•> • aeEG !DITDlRl !DI EL IEllJlO? l:S.'Ml' 
!Ell(•,600> SI 
IF <SI.EQ. 'S'l OOltl 5 

llJO FllnlT (A) 

lDSEN> 



.e 

e 

e 

ll.ID< DATA 
l6l. "Tlll219C21,3> , T~<371 , TAl/221 llll ,R1RIFR<3> 
IESl.. TR221Al3,21,T~<4,19' 
<H'RC1'ER 11P2191211tlf30,T1P220(361"15,TIP72U1U•T 
~ TJ221A(31*3,TJP224(4)"4 
CDftJI /TA219/Tlll219, llll?l0, TIP219, Tll'220, TIWl221, TIP221,ATRIFR 
IDtDI /TIU21/Tll221A, Tl221A, T~, TIP224 

DATA Tll/219/119.15, T.1.83, 176.16,235. 91,119.29 ,l.24.51,109.52,B6. 2, 
llii0.94,361.4,325.41,2T6.3,171.31,ZZ:Z.34,139.04,133.38,49.05,108.14,· 
•13). 23, 178.36,0..' -15..35,-6.98,-10.17 ,-16.6',-9.32,-10.39,-6.81, 
... 1.'Zl ,-4.s1,-as.a,-3>.32,-2B. 91,-12.57,-16.oe,-a. n,-7 .47 ,-3.42, 
"""ó. 76,.;l.61,-9. 19,0., O.lll,0.'73,0.Bl,2JIO.Bf,O.Bl,2"0.94,0.55,0. 76 
*,o.18,o.63,o. n ,o.1,o.at,o.8'2,o.8'3,0.15,o.aa,o. n,0..1 

llATA lllQ'lOl-28..5'3,-14.BB,-14..09,4.18,-15.84,-6.Ul,-4..7h1-13.'17, 
tt-5. :Z,-5.l!f ,-21. 98,-10.Bl,-14.37 ,-lT. '13,-IS.IX5,-40.7T ,-53.11,-19. 7, 
*-Zl.1,-19.6,-51.21.,-:n:w,-21.21>,-13.16,-14.93,-14.02,-9.86,-36., 
.... 39.1'5,-31. 71,-16. 261-13.31,-11.:::S,-27 .i&t,-32.S,-23.66,0./ 

DATA TIP'219/'Akd1Dlft 111" ,_,. O' ,'mtonn ClooG •, 
•"acid C<ll'IQdl C(=<J)IJI" ••ldlhidos C(>OH' ,'- Cl-00' 
•,'pri.Mr-ia NQ' 1 'tl8C:l.1IÚR' Ni','terci.,. N',' 1 C(l@Mt 
11':1' • 2 cc-olH!' • 3 ce-o-· ,'nit.rilo OI' •nitros Nl2", 
•'trioles 94', 'sulfuros S' , ''fhuu'os F' 1 'cloruros. Cl', 
•'b""""""' !Ir" .. iodl.ro5 I' / 

DATA TlPZ20/''C(=<J)IJI / !JI', "O I tli' 'º / C<.OIH" .. 1112 / lli', 
··1112 I C(=(J)[)I' .. 1112 I o· .. Nl / Gf .. Nl / Cl-0111' .. Ni/ a· •ttt / 
*Cl''DI / IJl''OI / C<=OIJl','DI /O' .. CN / Nl2''CN / Nl','Nl2 I 
• OI', 'Nl2 I C<.OOI' .. Nl2 / o· .. IC2 / llH2' •rm I ltl' .. NJ2 / DI', 
•'Cl I GI' .. Cl I C(o(J)IJI' •el,, o· ,'Cl / ltt!','Cl / Nl' .. Cl I DI'. 
•'Cl? Nl2' .. !Ir I 111' .. 111- / C<=Gllt' •Br / O' .. llr / NQ' .. Br / ltl', 
*'Br I al' ,'llr / Nl2' ,'111- I Cl' / 

DAlll llll221/-3.13,-14. 7,-l'.01,-I0.6,-5.1,3.~l,-l'.Ol,2.115,-3.9, 
..... 1.,-11.32/ 

llATA Tlf'22l/'O'. '():C(". ·axy. ·s·, '9i' ''CCJrfUR2'. 'F' ,'Cl' '·er·. ·r 
•,'NJ2' / 
DAlll AllUffc/-9.29,41.76,66.11/ 
DATA TA221Al-19.9,-14.15,0. ,~39,-3.91, T.41 
DATA TU21A/'1Ji', 't.ltl', 'Mi' I 
DATA llm24/S.Sl ,1.16,0.07 ,2.5,-9.5,-10.8,-T. 94,-7.46,0., -9.81, 

110. ,-12.54-,1. ,0..01,-2 n ,6.29,-10. 91,-11.21,-e.63,-10. 14,o. ,6. .,o.., 
•1.31,4ao.,1. ,-16. ,1 • .,-16. ,1. ,--0.38,1. ,0.9,4iil. ,s.01,:zs.. ,1. ,24. ,15.. 
•,Z. ,1. ,0.,-10 •• -10.49, t. ,-14. ,-1. ,-1.211, 1.,-3. ,-10. ,-10.28,1. ,-a. 
•,4*1. ,1.2JO.I 

DATA Tll'Z!4/'Nl', ·1112·, 'lllli', '111' / 
91) 

C !URIT1Jll l'IRI EL Lilf>IllXl IE f'IWTIUA 
e 

!lBllJTDE l.Dl'ID 
llD 5 l-1,24 

5 llUlE<•,lll •• 

lF ([.Bl.Zll lllllE<•,•) • .... 
DD 

l'RmnllESJS .... 



f.Ell. Tfl9424<20,10l, Tl\e426<19, 101, Tll>\29122,10) , TA!>l31<2,10l 
¡;fil_ S!H2'18!10l ,SS298!101 ,Sllf298!10l ,SIN12!500l 
~ •20 TIP424!63> 
CIJ1'0l fTM24/TA9424,TA942h, TAll4211 
anm 1TA4311TAE>\31 
W1'0I ffi424/TIN24 
CXJ1DI JSIWS1NT2 
ano¡ /lP/IPOT,lfm:?,lF'OT3,SOH298 
lrlUlE<*,*)' · 
1(=0 
to 3 1=1,10 
S!H2'18<D=<I 
SS29S(Il=O 

3 SIF.298<D=<I 
11112'1&-0 
tlf'21So() 
S299"() 

YUTE<*,*) 'llllllllllllllltlllllllllllllllllltlllllllllllllllllflllUUllllllllllllllllllllllll\llllllllllllUllllJIUlll 
~""' mmlHUIUlllllltlllll' 
YUTE<*,*> 'Ct 

• 
YUTE<*,*> 'l:t 

•EST-r.e: 
WTEC*,*) '&. 

•ltN EN ~ 
'-R.llEC*,*) 'Ci. 

•TTUN3 ~ 
lrRllEC*,OE) 'ft 

• 
WlE<*,*)'&t. 
• 

&' 
O'l..OUl llEL Dl.1Jl EST!Mlffi llE F!RR:l!JJ, 911RPIA 

&' 
f!llm:ltN V llE EIERllA Lllff: EST- llE F1l'n'C 

ll.' 
(l. tEl1lDO ~ Fm m:.i Ftl.C llUltl V 

ll.' 
rn.lID I~ TJD«l. 

&' 

&' 
~llE<*,*> 'lllllllUlllllUIUlllllllllllllUIJllllllllllllllllllllllll\lllllllllllllUlllllllllllUllllllllllllllJIJllll 

•lllllllllllJIJlllllllllllllllllllllllllt' 
liiUlE(-if,*) • 

• 
• 
~IlE<*,*>' 
WlE<*,~>· 
liRITE<*t*>' 

• 

000000 ESTE !ETll!lO Tlnl!EN ES fft.laa.E A' 
TElffl'<A~ l1'MHS llE 2'18 K' 

lfUlEl*,•l' IW\. ES LA ~T\M llE ~100 291KT3XIO' 
lif<llEC•,•> • Solo ~cepto valores e"teros y T en ( iO' 
~(*,*)'TSP 

lllllE<•,•l' 

* • 

!lfPl) <•,10001SI 
1000 F!RllT<A> 

If !SI.'f:. 'S'l OOTO 50 
7 to 10 1=1,63 

lflI"Jt<•, !Si Tlf'424(1), '111..tElitl:' ,l 
15 F!RllT<2ll,21l:!O, 14) 

If <I.EQ.201 lllllf:<•,>)' m;<;Ere ~ i'Rl IRFIJS? ts.ml' 



IF (!.BJ.20> f'EADl<,!OOOlSI 
IF <I.Ell.41l llUTEl•,O)' ~ ~ ml (J;!EOO? CS/IO' 
IF U.EJ¡.4U ~<•,1000>SI 
If" <SI.EQ. 'N'l OOTO S> 

10 <DITinE 
00 lilUTE('l,i'-.). , 

a.RI11'<•,*l' ~ N.rmJ DE OMRlIO:l~ El.ICES?' 
18V<•.l<) IPOT 
l!RI11Wi.,g)' Tlf' 1==',1RB42'1<If'OT,1> 1 ' Tif" 2=',TA9424t1f'Of~2),• T 

*IP 3=', TA0424<IFOT 13) 

a.RI11'«,•> · tUWTUS auos · ,TIN2<1mon, 'RmJ!EFES'?' 

Fff() '* ';(-) tGd.f' 
K=+,+l 
IF <lf'OT.GT.20l OOTO 100 
srnNilCIO =TA8424l lFUT, 1) i<Mlh\P 
56290llO=TAB4:l4lJFüT ,2lll!Gi11' 
SIF29S<IO=TW124lIFOT,3>~ 
M.L ~ Cl'EJ"f",9.tfTOT,H,K> 
ooro 105 

100 IF <lf'OT.GT.39> lDTO m 
IF<Jl2=If'OT-20 
SllH298<10=TW126llf(!T2,1l >tmP 
$29S<IO=T-:U.lJFOT2,2>"flRJ' 
51if2'1BOO =Tl\lll26llf(JT:!,31 l!NRP 
OU.. ~ (lE?f",9.mUT,H,tO 
roro 105 

200 !FllnoIFOT-39 

e 

SU12'1BOO =TA!o421l(Iffir.J,1l l!NRJ> 
SS29900 =TA9121l< !Für.J,2l ilNRP 
SU'2'1Bll0 = TA&l:lllUFür.J,3) <IGt.f' 
au.. 1"'TEml.. (TEJ'f' ,9...tITOr ,H,lO 

105 llUlE(=it-,*) . • 
~(!0"9.lflllT 
~(!0"9.tfTOT 

lf'296=1F29!lt500 "9.lflllT 
~(!O 
~(10 

~CIO 
WlE<-*,W). Sl::tQ98:::;' ,H'.299,. SS29B=' .~... f'298:r' ,F298 
WRI11'<*,*i' !ml.JIElel DE lm <Rl'llS Fl.N:ICt«ES? CS/Nl' 
REA)(if,1000)Sl 
IF <SI.E]¡. 'S'l OOTO 7 
W'IE<*,*)'. 
lllITE<•,•>' <llR.. ES EL NJ6D DE AnJU; llE O-• 
lf!Il1'1•,l0' FliEBITES DI EL txn\ESTll?' 
_,.,.,~ 

lllllE<•,»' <llR.. ES EL NJ6D DE ATIJUl DE Hllf<llD(l7' 
RfPI)( *, *> HID 

e ftSl 7 m. rEr!llO 
e 

~Tj¡K31l1,2>iltmf¡-lHID121 •TA&431!2,2> 
Cl'lL SElllllr (lS'P ,9.JIHT2,9.JIN13I 
IW>tt!'10<~Nf&-<HID/2)•9JINl3 
~<HID12>"5U!NT3 
EN..Il'F=!W-IDPi<OOf{R 
~<*,.*)' 

• • 
l.IUTE<*,*>' EMffU"ZA A 299=' ,S2968 



e 
e 
e 
e 

YU"IE(*,*)' .. 

* 
* 
6RI'TE<*•*). 
liRI'fE(*,*>. 
YUlE(*,*)' 
YU1EC*1*)' 

WU'JEC•,*>' 

EN> 

OOA..PIA !E F!JitR:IIJI A' ,INHTEl'l'l,' DO=' ,M 

ENTIQ'IA !E F!JitR:IIJI A' ,DIT<IDFl,' DO=' ,9llFIR 

EIUlGIA LlllE !E FlR1 A' ,DIT<TEl'l'l,' DO=' ,Ell.IIF 

9.BOJTDE lN1ll'.Rl. <TB'f",Stl'fTOT,H,r.) 
-. V<500l ,!Dl298<10) ,SS2'18(10> ,Slfl'l9(10l ,TA9'124<20,10) ,TAD'l:U.< 

•19,10> ,TA9'12B<22,10l ,T~1<2,10l ,SIN12<500l 
anDI /TA431/Tlil431 
anDI /TA424/TA9'124, T181:?6, TA942B 
anDI /SDVS!Nl2 
ain:J1 /IP/IPOT ,IPOT2,JPOT3,SIH298 
WITTE<*•*> 'lllllllllllltlllllllllllllllllllllll tt=' ,K,' lllllllllllllllllllfllllllllllllflllllflllllllllll' 
9JIINT=O 
12ll9<2'l9 
H-2.00 
SINIER=<mf'-T298> /H 
YUlE<* 1*> ' le'P-1'298', ~298,. lE1'P=', lE'P, ' N-' ,SINTER 
V<O>=T298 
lilUTE<*,*)' VCO>=' ,VCO> 
J=O 
llO 10 I•1,((laf'-T29111/IO 
J:J+H 
V<D •T2'19>J 

10 IDITTllE 

* 
* 5"(TE!f'-T2'11!) /H 
IRilE<•,•) . S=' ,s 
llUTE<•,ttl' ' 
1X1200 M.-0,S 

IF < IfOT. GT. 20l OOJ'D 20 

V(IIO =<TA9424< Il'OT ,4> +TA9424<Il'OT ,51 E>P<-TA9'124<lPOT ,6 
>l/(\'(D3..l**TAll424(IPOT,7>ll-T18124<IPOT,B>llE>f>(-T-24(Il'OT,9l/(V( 
*110 HTA9424Cll'OT, 10)))) 

0010 50 
20 IF mm.GT.39l ooro 30 

vrnu =<TA9'12h<ll'OT2,4> +TA9426< IfllT2,si E>P<-TA9426<Il'OT 
•2,6> /(V<JIQ..l **Tl8!26( IPOT2, 7> l >-118126< ll'OT2,B> >Elf'<-TA9'12ó<IFUT2, 
09l /<V<D3..l **TAB426< rnJT2,10l l) l 
(JJTlJ 50 

30 V<JIQ..l =<TAD42B<Il'OT3,4l + TA942B<Irof.l,51 EIP<-TAll42B< lf1JT 
"3,6> /(V( IIQ..l **ll8!2B< If1JT3, 1)) l -TA9'12B('!PIJT3,8l liE>P(-TAll420< If1JT3, 
•91 l<V<Il3..l .. TA942B<If1JT3, 10l l > l 

50 ll.li'l'V(IIQ..l • 



e 
e 
e 

200 DJITINE 
wutE<•,•>· • 
WTE<•,•> • S=' ,s,' >LlftITEi:r' 1>U:M 
llUTEOt,•)' ' 
00 70 Ia1,S 
IF CVC2•D .EQ.>LD1> 00!0 100 

W1INT"'9..IUNT+21tV<2il) 
70 CXJlllNE 

00 90 1-t,CS-D 
IF <V<D .EQ.>LD1> 00!0 100 
SINT2<Do:tw'<D 

00 CXJlllNE 
00 B'3 1•11 (5-1) 

83 !UtlNToQl11NT+5002<D 
100 amoT=lV<ID+21f>t..In+9.J" /(W2> 

" 
" WUTE<•,•>' 9.11INT•' ,9.11TUT 
flUlE(il,•). . . 
00 

9.!fOJTDE !EGINT <TE?'P ,SUINT219.JINT3) 

IBL V<500>, TAB431<21 10> 
llJtOI /Tll431/T""431 
500'2=0 
K-0 

20 "'2.0 
V<Ol=298 
S-< <TEl'P-298> AD 
K-.+<+1 
00 10 J .. 1,S 
I=Iifi 

10 V(J)=-299+J 
00 :1> Jz:O, < llUP-299> MI 
V<J> •Tr&J31.<tC,4> +TA8431CK15> *DPC-TAB4310:16) /lVC.n ""°TA&lal CK, "n >> 

... Tret31CK,B> tE>Pl-TllM31(K,9) /(V(J) HTA9431CK,10))) 
)U,,,..,(J) 

30 CXJlllNE 
1.RilEO•,•>' S=' ,s 
00 40 Io:t, ( CTE?P-298> MI 
lF <V<2"I> .EQ.>LD1> 00!0 M 
9.J1INT"'8.1'100+2*Vl2*I> 

40 CXJlllNE 
UJ 00 70 1•1,CfTEl'f'-29EDAD 

IF CVC2*I-U.EQ.>l.Il'O OOTO 00 
S!Nl2=S~C:2•l-ll 

10 CXNTIN.E 
00 IF CK.EQ.1> nEN 

SUINl2"9JDl12+<V<Ol +!UUNT+5lllr.!+>LD1> 
El.SE 

9JINT3'SJ!NJ3+(V(0) +!U1INT +5lllr.!+>LD1> 



DC;IF 

lilUlE<•.•> ··-----"" IF <K.Ell.21 00!0 100 . 
00!0 :20 
WlE<•,., . . . 

100 YU'JE(•,•>. 9JINf2aº ,WIN12,. SJINT3=' ,9JINT3 
llUlEC•,•>' 
• . 

91) 



tl..J:a< lA=ITA 
FEU_ TA9424t20,.10> ,Tkl1-t.:26<l9, llll. TAI:t428l'.'-· tt,1¡ , THB4.3H2~1~1 
~ Tlf'424(ó3)"');(J 
OJ1D.I /fA424/TA9424, fAB426. TAI:l4·20 
Ol1'0I /TA431/TAD431 
C011JJ /TI424mf'424 

OOlt) TAB424/· 1011~.-493l,-1796,00i,6243,27:.3tl-0,27007 ,3?-"24,131~. 
~16196,24562,201Sl,1B560, 11566.5173b.48800,5333b,3303.3,S..'-:il. 1.44~ • 
.,.7 • 27 .425.9.31,-11.Effi,-36.47 126. 225. 7.8765,23.9965,5.SS,33.3J,: 
'*tJ.32,-23.00,-1.355,l7 .05,16.01,21.55,42.t/.6,22. 75, 10. 7271,-4.6211. 
,..-2.5433, -3930,2000,6790,12()0(),8141,25243.~,.:,))().320EIJ,10C«i,Jl740 
;t,3'.7240,26050123600122910,~,51360,S1000,51M.l:l, 7333.8,~.h1J1. -, • 
~ 4.1376,3.002,-.6214,-2.469,3.4202,2.4*.I 
it,l.653B,1.'SY.J·1, 1.6606,4. 921a,-o.001s.2.b362,3. tB36,5. 911.:fi, f.':IXJ1 .a 
*• 5'582,9,W'J6, 1. 43451 1.3635,2.'3'E7, :.-0.441, 136. 87ül, 75. 9952,89. 6 7 
'J.91, 15. 3919 ,24. Cfl73, 12.41SJ,36. 4231 1 31.4186,62.~1. JW.8316, 7B. 599 
*3,62. 2851,UJ. 2442,66.6656,49. 914J,64.!ñ'06, 10. 8720, i'I. WiR ,47. 6491, 

1013.8229, 700. TT39,l01.8911, 733. 9'.n3,527. t308, 1133.5476,21.358 
'*5,321,4962, 134.8699 ,562. 9594,511.58'".1},874. 4151, 1110. 9532, 990. 4639. 
*578.9331, 700.3515,949.4900, 1174. 9378, 1269.0479, 1587. 2948, 1.046'9 
*,1.038,. 99"'"...3, 1. ím6,0. 9644, 1.0744,0. s,o. 9048,0.803,0. 999 .o. 9573, 1. 
~.1.0043, 1.059,0.987,1.0163,1.0596.2*1.1381,1.1915, o. ,1:-0.30 
itl9,61.3229,81. 76'.JJ,O. ,20.441,0. ,3::1. 7B39,0. ,40.9119,Bl. 7638,61.3229 
*,~.EXU9,20.441,40.0019,0., 74.9241,43.4001, O. ,ID2.8313,~1013 
~.8229,0. ,1013.BZ."9,0. ,527 .13'0,0. ,0~1013.6229,0. ,9S6.1985,1174.937 
~a. o., 1. 04'52,2:<!1.0489,o., 1.0489,o. ,0.9664,o. ,9*1.0489,0 •• 1.092 
1'-8,1.l:E?/ 

flATA TAB4 26124629 ,6190,4094, 1:n, -546, -:jb, -on, 14l8, - 24:?, -42 ,498 
it,-576, 133,2248,378,-762, 1198, 1178,-722, 31.0353, 23. 45, 24. 25, 15.4 
~2,19. 98,4.98,3.35,4.99,J.5.15,4. 52,3.44.5. 71,4.RS.4. ·t4,ó.1'2,4. -14,3 
*•39, 1S300,-TI0,-3120,-44-10,-lA00,-15'1-0,-16201-20,-U00,-1580,-1 
~.-193),-890,540,-1070,-2190,-630,-240,-1730, -1. 7273,-5.556,
it2.3483, -1.8728,-4. 7552, 2. 68"..6,5.4945,5. 11351,3:-5.0336, 1. 556,4. 53M, 
*3.lJS37,2.9fRó,4. 7220,2*3.a571,3.4005, 30.1~7,Só.9900, 70.5966,95 
.t,6'.365,91.007ó, 102. 9'"".:m., 115.31921 116. 5?13,3H11.2347, 112.~1 124.6 
;t-332,126. 792, 1'.28. 1617,125. 9625,2~127 .331,126.9A19. 4304.6037 ,1281 
*· 9ZS1' 1BT1. 9'1sr ,4371.29?' 972. 7163, 1040. B363, 1362. 2334, 1170.5749 '~ 
¡f1004.4399,24 70.485,3819. 4942,2640. 91B2,2169.0CY:J7 ,:.:xxu. 288,2:-2-103. 6 
1"7B,261ó.9819, 1.3222:,1.1221,1.1as2,1.J21,1.1001,1.i/T06,1.1394,1 
11.1148,~1.1022, 1. 2344, 1. :»t4, 1. 2462, 1. 2193, 1.2661,2·H.Zt94, l. 2413, 
* 32. 9162,82.1124, 70.5046,99.2549,87.0564,104. 7224,~122. 2021, 113 
;t-, 1267,7*130.51ffl, 5237. ~1,fA5.5104,813.0009,545.S184, 'F...i>.9254, 
*1Có2.1314,~1.9b36,3061.5552, 7;.;24(J3.6012. l. 1113,0.9912, 1.(t));. 
,. ,o.w1~,J .ú481, 1.1013.~t.oro9,1.21c-t., l· ¡ .n751 

MTA TN.1428¡.1b'l,4-0,2l '¡, t5(.o.'),~.IJ.-!=·,(),'.lV., ·')4 1 2tt, t<Kl,-Z:-0,-4t'.J).18 
.,..~1,10ta,91,·H,tli,810,W.i,1,i,.j(),-¿n¿,Jc.'".!-l, ·--+. 1~. -:J.t..•J _.4.:11,·-~.v 
,..91-8.85,-8.43,0.:I5,0.65 1V.!il,0.1:J,O. f"L,-J.11Q,,-,""95,J.:,._,.J,:!•0.9,--{.l.1 
,.,3,0.01,-0,41,-0.o:;, 1.01,2.e, 1. 11,'!38, 148.i,~13,2206,24(lt),}46,-2 
*4-0,-14-0,-20, -t:'3.-b48, 1015,005,-13,-153, 110,860, 790.1 '570,4ó60.1B<"Ñ 
*• 2.2100,.4109,1.0741.3.2?'".B,3. 7B23, 1.·l321.-1.607S,-0.~942.-0. 3 
'4156,-o. 6231.0. 9122, 1.1845, 1. 8693,3.0142,-1. s-sH. -o. zm ,-1. ~31,<>. 
;t-1936,-0.SZi,:to-O.. 9'3.194 ,94.1667 .93.:.D95,t06. 7469, 105.647a,107.5 
.:o.<J3,59.4196, 74.1066,ífi. 9009, 96. ifYA, 110.6ó26, 1:!6.~1265,64.0369, 78.53 
"'"-'1,51.W.8,66. 919J ,140.4183,12fl.1843.14"1.1091,3+-0.. 1137.6065,12 
•M.B'.?101 1414. 2919, t41h.W...S,15r:l.4J"..il .1482.1.f.&,653.~2. 745.5631, 



•750.0491, 972.34'15,1065.8703,1024.6444,b16. 9200, 121. 9341,333.~7 ,5 
. *33.4160,3121951,2165. 9117,1465.Zl25,3lf0.' 1.1076,1.1287 ,t.1428, 
·H.1311,1.1414, 1.1443,0. 99'12, 1. 022:,1.0256, 1. 098,1.1084, 1.1005,0. 997 
*3,1.om,0.9005,.975,.901,1.2143,1.1521,~, 3*9'3.a166.3*100..06'.::s 
•1,S7 .B39, 74.SB38, 91.21&33, 95. 8682, 112.1937' 129. 5645,68.6181,&1. 9976 
* ,49. 9997,66.'SY::FI'119.3679,128.8507, 144. 9098,~. 3*1331. ED:>l,3*1 
*496..1994, 779 • .2506,694. 6245,652. 7659,1115. 4125,1014.5118 ,943.454 ,31 
*3..8732,352.. 8'265,~. 9147 ,510. 4336, 956. 9'1T ,2<:R1.6983,1839. 819 .~. 
* 3*1.1442,3*1 .1513,1.0174,1.0053,0. 9996, 1.1162, 1.0997' t. 067,0. 89 
*83,o. 91B,o. 9633,o. 9686, 1.om, 1.2001, 1.1BT ,J«>.1 

DATA T~n«>., 1.31/R,31.211, 2*0 ... 0.66M,6.8983, 6..1271 
*,4.8049, 2207 .. 0767,~~.1.281,0.963, l:ittO./ 

DATA TIP424/' ~·,· >OC2·,· >Of-',' >C<',• =Ol2',' -e=_·,· =_C 
tlH' '· ~· •' -ot=CH2' • • >C=Oi2' '· >OC<',· >C=Ot-', • -of:Ot-Ccis> ·, 
•• -ot=O+-<trcs>. '. )C::OOQ''. -Oi=C=:QQ' '. ~· '. H:<',. -
*C<', · -C<', · anilla 3-aimb', • cic~', • ciclq>entero', 'cicl 
*ollexa.ro'; cicldle.ent>', • raa.siliple' .' r-aa.dct>le pos t,1 •, • 1,cis 
*-2', · 1,trans-2', • l,cis-3', • 1,trans-3', • r-.si11ple', · r.-.dd>le 
* pos 1,1·,. c1s-1,2·,. v~-1,2· '. cis-1,3:1',. trans-l,3e' '. ci·s
*l,4', 'trans-1,4',' r--..dd:tle pos 1,2·,· pos 1,3',' pos 1,4·,· r.
*tf'ip, pos 1,2,3', • pos 1,2,4', • pos 1,3,5', • lst )(X?',· lst y 2rd 
* >0!2' .. 1st y 2nd y 3rd >0!2' .. 1st )QQ' .. 1st y 2nd >OQ' .. 1st 
* y 2nl y 3rd >OQ',' tst >OQ', • lst y 200 >OQ' , • lst >0(2', • lst 
* y 2nl >Da:' , • lst >CHl' , 'lst >Oa', • lst y 2rd >Da',· cad 1at. 2 
*o ...s c·,· 3 9n..1fos ady ~·.·~Y >a+C<_·,· C<9rafito>',' 
* K!C'J"S)'/ 

EN> 
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