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1. INTRODUCCION

Dentro de la industria de los hidrocarburos existe un extenso campo de aplicacién en
la que la viscosidad resulta ser una propiedad imprescindible: simulacion de
yacimientos, produccion y procesamiento de petrdleo, flujo en tuberias, disefio de
equipos de separacién, entre otras no menos importantes.

La viscosidad es una propiedad que exhibe cambios importantes, la cual puede
alcanzar valores del orden de miles de centipoise que van desde condiciones de
superficie hasta condiciones de yacimiento, especialmente en el caso de crudos
pesados. Hace algunos afios, los crudos pesados y extrapesados se habian dejado de
lado como recursos energéticos debido a las dificultades técnicas y costos asociados a
su extraccion del subsuelo. Sin embargo, esto cambid con el agotamiento de los grandes
pozos de crudo convencional, de tal forma que actualmente en el mundo hay una
creciente necesidad de conocimiento en este tema, especialmente en crudos pesados.
Considerando que los crudos pesados son de importancia estratégica para México,
debido a que el volumen de crudos ligeros es menor que el volumen de crudos pesados
en las reservas. Por lo que es igualmente importante el desarrollo de metodologias
confiables y precisas para la caracterizacion de la viscosidad de estos fluidos para el
rango completo de condiciones a los que se someten en las operaciones de explotacion
y transformacion industrial [1].

En el mundo, la mayor parte de recursos de petréleo corresponde a hidrocarburos
viscosos Yy pesados [2]. Como dato, en México las reservas totales de hidrocarburos al
1 de enero de 2020 se estimaron en 17,962 millones de barriles de petréleo crudo
equivalente (MMbpce). De éstas, 13,518 MMb (75.26%) correspondié a reservas de
petréleo crudo, en las que 40.67% correspondieron a reservas probadas, 32.51% a
reservas probables y 26.82% a reservas posibles [3].

En términos de la explotacion, cuanto més viscoso es el petréleo mas dificil resultara
producirlo, debido a esto es muy importante calcular de manera adecuada las
propiedades termodinamicas, propiedades de transporte, comportamiento de fases y
especialmente la viscosidad. Los modelos que conectan a la densidad masica o APl 'y
la viscosidad no permiten la prediccion de la totalidad de los aceites disponibles en los
yacimientos. Mas aun, los términos pesados y viscoso tienden a utilizarse en forma
indistinta para describir el comportamiento de los hidrocarburos, la razén es porque los
aceites pesados tienden a ser mas viscosos que los convencionales. La viscosidad de
los aceites convencionales se encuentra en el rango de 1 centipoise (cP) [0. 001Pa.s]
(similar a la viscosidad del agua) a aproximadamente 10 cP [0.01 Pa.s]. Por otro lado,
la viscosidad de los hidrocarburos pesados y extrapesados puede fluctuar entre menos
de 20 cP y més de 1,000,000 cP [1].

Una de las complejidades de los hidrocarburos pesados radica, como ya se
menciond, en la dificultad para extraerlos, producirlos y refinarlos, ya que poseen altas
concentraciones de metales y otros componentes que modifican su comportamiento
reolégico. Entre los elementos que mayor importancia tienen en la composicion se
encuentran las parafinas y los asfaltenos. Sin embargo, hay muchos otros
hidrocarburos, como los saturados y arométicos que también afectan las propiedades
del flujo de los crudos, lo cual exige méas esfuerzos e inversion para la refinacion.



Con el incremento de la demanda de energia en la sociedad actual y la declinacién
de la produccién de muchos de los yacimientos de petréleo convencionales, la atencion
de la industria en muchos lugares del mundo comienza a desplazarse hacia la
explotacién de petréleo pesado.

Aunque la densidad del petrdleo es importante para evaluar el valor del recurso y
estimar el rendimiento y los costos de refinacion, la propiedad del fluido que mas afecta
a la produccién y la recuperacion es la viscosidad, pues como se dijo, cuanto mas
viscoso mas dificil resulta su produccion [4].

Para poder tener un panorama mas amplio de lo que representa la viscosidad, es
necesario comenzar a comprender lo que es un fluido de yacimiento, los tipos que
existen y el comportamiento de la viscosidad en estos ante cambios en las condiciones
a las que se someten.

Un fluido es cualquier sustancia que puede ser deformada y que no busca
reestablecer su forma original, pueden ser liquidos y/o gases. Aquellos fluidos que
siguen la ley de Newton son llamados Fluidos Newtonianos. En esta categoria se
pueden encontrar todos los gases y liquidos simples tales como el agua e hidrocarburos
ligeros. La viscosidad de estos fluidos es independiente de los esfuerzos y velocidad de
corte, pero son dependientes de la presidn, volumen y temperatura. Aquellos fluidos que
no obedecen la Ley de Newton son denominados, Fluidos No Newtonianos y en este
caso, la viscosidad es funcion de los esfuerzos y velocidad de corte, asi como de las
condiciones de presion, volumen y temperatura; estos fluidos a su vez pueden
clasificarse en plasticos de Bingham, dilatantes y pseudoplasticos. En este trabajo los
fluidos que se estudiaron se consideraron bajo un comportamiento Newtoniano [5].

Los hidrocarburos en los yacimientos se encuentran en dos fases, liquido y gas y
éstas estan en equilibrio, también se encuentra muchas veces una tercera fase que
corresponde al acuifero.

Estos hidrocarburos son clasificados en las siguientes clases: parafinas, naftenos,
aromaticos y heterocompuestos. Las parafinas son hidrocarburos saturados con
cadenas continuas o divididas. Los atomos de carbono en las parafinas estan enlazados
con un solo enlace covalente.

Los naftenos son cicloparafinas; estas moléculas contienen una estructura de anillo
saturada. El anillo saturado puede tener cinco, seis, ocasionalmente 7 atomos de
carbono. Muchos naftenos en el petréleo tienen un lado de cadenas parafinicas y
pueden tener mas de un anillo en la molécula.

Los aromaticos son compuestos de hidrocarburos con al menos un anillo de
benceno. Los aroméaticos son clasificados por el nimero de anillos que tienen en su
molécula; por ejemplo, mono-aroméaticos, di-aromaticos y tri-arométicos. Los aromaticos
en el petr6leo cominmente cuentan con cadenas parafinicas y pueden incluir anillos de
naftenos [1].

Los yacimientos de petréleo contienen fluidos que son mezclas con infinidad de
especies quimicas como hidrocarburos, materia orgénica, nitrégeno, oxigeno, sulfuros,
no hidrocarburos y trazas de constituyentes metalicos como el niquel, vanadio y hierro;
y con las técnicas de separacion actuales resulta muy costoso identificar los cientos o



miles de componentes que se encuentran en una mezcla de crudo; incluso si se pudiera
realizar una separacion exacta, las propiedades criticas y otros pardmetros que son
necesarios para el modelado termodindmico y de propiedades de transporte no se
tienen disponibles para los componentes méas pesados de la mezcla, por ejemplo, en la
base de datos de DIPPR Data Compilation la parafina mas pesada disponible no supera
los 40 carbonos [6].

Por tal motivo, las propiedades fisicas de la fase liquida y gaseosa de los fluidos
petroleros son fundamentales para los procesos de modelado, para decidir los mejores
métodos de extraccion, produccién y procesamiento de un campo. Un paso critico en la
determinacién del mejor método de recuperacion de petrleo pesado es la
caracterizaciéon de las propiedades de los fluidos de yacimiento. Al final de la
clasificacion de reservas y la seleccion de los intervalos de muestreo, las compafias
recurren a las mediciones de las propiedades de los fluidos de pozo, especialmente la
viscosidad. El conocimiento de la viscosidad en todo el yacimiento es fundamental para
el modelado de la prediccién y disefio de la produccion en los procesos de recuperacion
de reservas.

En muchos casos se recurre al uso de simuladores que permiten obtener los
diagramas de equilibrio de fase y otras herramientas termodindmicas para sistemas con
compuestos puros y sus mezclas, calculados mediante el uso de ecuaciones de estado.
Asi mismo estos simuladores caracterizan y realizan célculos sobre las propiedades de
los fluidos (principalmente viscosidad), la cual es la principal ventaja de estos ya que no
se requiere informacién experimental de todos los intervalos de temperatura, presion y
composicion [1].

En particular, la viscosidad presenta grandes variaciones en algunos casos incluso
dentro del mismo yacimiento. También es utilizada en las ecuaciones de flujo de Navier-
Stokes 0 en el modelo de Darcy para la prediccién en los modelos de flujo dentro del
dominio del yacimiento.

Como consecuencia del incremento del interés comercial por crudos pesados se
deben desarrollar modelos confiables y precisos para la estimacién de la viscosidad en
fluidos de yacimiento en ambas fases, liquida y gaseosa.

Aungque numerosas representaciones gréaficas y correlaciones para la viscosidad
(empiricas o semi-empiricas) estan disponibles en la literatura, hay tres inconvenientes
en sus aplicaciones:

1. Los rangos y exactitud de aplicacion son limitados.

2. Como la viscosidad de la fase liquida y la fase gas son calculados usando
diferentes diagramas o correlaciones, no se puede registrar una transicion suave
cercana a la zona critica.

3. La densidad es, en general, involucrada en la evaluacion de la viscosidad del
fluido y, por lo tanto, es preferible separar a la densidad de la correlacion.

Las mayores ventajas del desarrollo de un modelo de viscosidad basado en una
ecuacion de estado (EOS) son:



1. Laviscosidad de ambas fases liquido y gas pueden ser descritas por un modelo
singular, logrando una transicion suave de la viscosidad liquido/gas cerca de la
zona critica.

2. Ambos conjuntos de datos, de alta y baja presién, pueden ser correlacionadas y
no se requiere la densidad para la evaluacién de la viscosidad del fluido.

3. Correlaciones P-T, V-L-E y calculos de viscosidad de fluidos pueden ser
representados usando un unico modelo de EOS y asi la consistencia
termodindmica en la simulacién numérica del yacimiento se mejora.

Desde la ecuacion de estado de Patel-Teja (PT EOS) de dos parametros propuestos
por Patel y Teja [7], la ecuacion de estado Soave-Redlich-Kwong (SRK EOS) con dos
parametros propuestos por Soave, Redlich y Kwong [8]; y la ecuacién de estado Peng-
Robinson (PR EOS) de tres pardmetros propuestos por Peng y Robinson [9], son
sistematicamente usadas en la simulacién de procesos y en calculos de simulacién
numérica de yacimientos. Por otra parte, Mohammad Bonyadi y Mina Rostami [10]
desarrollaron un modelo basado en la estructura de la ecuacion de estado para el
calculo de viscosidad, en particular el modelo SRK como punto de partida.

Este nuevo modelo se propuso para representar las propiedades de hidrocarburos
ligeros, CO, y N, para ambas fases liquido y gas, para bajas y altas presion y
temperatura. Este modelo se ha comparado por los autores con los propuestos por Guo
et al [11], Fan-Wang [12] y Lohrenz- Bray-Clark [13]. Ademas, los resultados de los
calculos realizados a 17 componentes puros, 38 mezclas binarias, 10 simples y 20
mezclas complejas, proporcionaron valores que muestran la superioridad de su modelo
comparado con otros modelos de viscosidad.

Por esta razén, en este trabajo se busca construir un procedimiento de célculo de la
viscosidad aplicando el modelo propuesto por Bonyadi y Rostami a una serie de
parafinas y en su caso, recomendarlo como referencia para el calculo en simulacién
numeérica de yacimientos.

2. OBJETIVOS
2.1. Objetivo general:

Estudiar el modelo Boyandi - Rostami, basado en la ecuacién de estado de Soave-
Redlich-Kwong (SRK); mediante el calculo de viscosidades en compuestos parafinicos
para observar la fiabilidad de sus resultados y establecer si este modelo es adecuado
para aplicaciones en el calculo de viscosidades en fluidos de yacimiento.

2.2.  Objetivos particulares:

-Programar el modelo presentado para el célculo de las viscosidades, haciendo uso de
la herramienta Wolfram Mathematica.



- Calcular la viscosidad para una serie de parafinas en diferentes condiciones de presion
y temperatura, y comparar sus resultados con fuentes bibliogréaficas, asi como fuentes
experimentales.

-Obtener resultados de viscosidad a condiciones de saturacién y verificar el
comportamiento fenomenoldgico de las sustancias parafinicas.

- Concluir si el modelo propuesto puede ser utilizado como referencia para célculo de la
viscosidad en fluidos de yacimiento, en simulacion de procesos y simulacidon numeérica
de yacimiento.

3. MARCO TEORICO
3.1. Ecuaciones de estado

Una ecuacion de estado (EOS) es una relacion algebraica entre Presion, Volumen
y Temperatura. Estos describen el comportamiento volumétrico y de fase para
componentes puro y en mezclas, donde sélo se requieren las propiedades criticas y el
factor acéntrico de cada componente [14], en el caso de mezclas, también son
requeridos los parametros de interaccién binaria Kj.

El comportamiento volumétrico se calcula resolviendo una ecuacién cubica simple,
usualmente expresado en términos del factor de compresibilidad Z = Pv/RT.

73+ A,7% + A Z + A, =0 (3.1)

Donde las constantes A, A;y A, son funciones de presion, temperatura y
composicion de fase.

El equilibrio de fase se calcula con la ecuaciéon de estado al satisfacer la condicién
de equilibrio térmico y mecénico. Para un sistema de dos fases (liquido-vapor), el
potencial quimico de la fase liquida fif debe ser igual al potencial quimico de la fase

vapor ﬁ}’ ambas para un mismo componente del sistema y de igual forma para cada uno
de los componentes, es decir:

ar = (3.2)

El potencial quimico usualmente es expresado en términos de la fugacidad f;.
f; = u® + RTIn (fi) (3.3)
0

El término u? representa el potencial quimico del componente i puro como gas ideal
a la temperatura del sistema y la presion de referencia P,. El término f, es la fugacidad

del componente i puro en las mismas condiciones de presion y temperatura. Al sustituir
la ecuacién (3.3) en la condicién de equilibrio se cumple la igualdad:

fit=f (34)
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Los coeficientes de fugacidad ®Fy ®! del componente i en la mezcla estan dados
por las siguientes ecuaciones:

=~ fE 1 pefrap __RT _ L

nd! = ln—xiP =—J, <(_ani)T,v,nj¢1 —v>dv InZ! (3.5)
~y _ . fY 1 efroP __RT oV

In®d; = ln—yip = — /, <(_ani)T,v,n~¢1 —v>dv InZ; (3.6)

3.2. Ecuaciones de estado cUbicas

Ahora bien, sila ecuacién de estado representa el comportamiento PVT para liquidos
y vapores, debe abarcar un amplio intervalo de temperaturas y presiones. Pero a pesar
de ello, no debe ser tan compleja como para presentar grandes dificultades numéricas
o analiticas para su aplicacién. Las ecuaciones cubicas en el volumen molar ofrecen
una fiabilidad entre la generalidad y la simplicidad adecuadas para muchos fines. En
realidad, las ecuaciones cubicas son las mas sencillas, pero capaces de representar el
comportamiento tanto del liquido como del vapor.

Desde la introduccion de la ecuacion de estado de J.D. van der Waals en 1873,
algunas ecuaciones de estado cubicas han sido propuestas, por ejemplo, la ecuacion
de estado de Redlich y Kwong en 1949, Peng y Robinson en 1976 y Martin en 1979, por
mencionar algunos. La mayoria de estas ecuaciones conservan el término repulsivo
original de van de Waals RT /(v — b), modificando sélo el denominador en el término
atractivo. La ecuaciéon de Redlich y Kwong ha sido la base mas popular para el desarrollo
de nuevas ecuaciones de estado [14].

La mayoria de las aplicaciones de ingenieria petrolera confian en la PR EOS o en la
modificacion de la RK EOS. Varias de estas ecuaciones modificadas han encontrado
aceptacion con la modificacion de Soave (SRK EOS), siendo el mas simple y
ampliamente utilizado.

Todas las propuestas de ecuaciones de estado cubicas son casos especiales de la
ecuacion cubica genérica (3.7) [15], cada una se obtiene al dar un valor especifico a los
parametros u y w; La tabla (3.1) muestra un ejemplo para tres modelos distintos.

P _ RT a 3.7
" v-b v2+ubv+wh? (3.7)

Tabla 3.1 Parametros para diferentes ecuaciones de estado.

EOS (28 W Q. Q
van der Waals 0 0 27/64 1/8
Redlich - Kwong 1 0 0.42747 0.08664
Peng - Robinson 2 -1 0.45757 0.7780




La variable v es el volumen molar, R la constante universal de los gases, los
parametros a (de atraccion) y b (de repulsion) de la ecuacion (3.7) se determinan por
medio de estimaciones adecuadas provenientes de las constantes criticas T, F.,
aplicando la condicién de van der Waals de que la primera y la segunda derivada de la
presion con respecto al volumen son cero en el punto critico, ecuacion (3.8). Ya que la
isoterma critica exhibe una inflexion horizontal en el punto critico, tal como se muestra
en la figura (3.1)

e TR Teve (3.8)

Presion

Volumen

Figura 3.1 Relacion P-V de un componente puro a temperaturas
Subcriticas, criticas y supercriticas [6].

De esta condicion matematica, al evaluar la EOS se obtiene el parametro a en su
forma generalizada:

(RT,)?

a= Q, P,

a(T) (3.9

El término Q, es una constante caracteristica de la ecuacion de estado empleada.

Para el parametro b al evaluar la EOS se obtiene su forma generalizada:
b= Q,—= (3.10)

Donde (, es una constante caracteristica de la ecuacién de estado empleada; la
tabla (3.1) muestra algunos ejemplos de esta cantidad. El parametro a(T) es una
expresion empirica especifica para cada ecuacion y considera la dependencia de la
temperatura, para este parametro se tienen diferentes correlaciones reportadas, tal
como se muestra en la tabla (3.2).

La ecuacion (3.7) también puede ser escrita en términos del factor de compresibilidad
Z:

73+ (Bu—B-1)Z?2+ (B*w—B>u—Bu+A)Z - (B*w+B?w+A4B) =0 (3.11)



Donde:

Pv aP
Z = AT (3.12) A= RT)?

(3.13)

bP

RT

(3.14)

Los valores criticos y de factor acéntrico (T, Pc, v,, w) que se emplearon para los
componentes puros fueron tomados de la base de datos del simulador de procesos

ASPEN-HYSIS® V10, y son presentados en la tabla (3.3).

Tabla 3.2 Correlaciones a(T) para algunos modelos.

T<Tc T>Tc Parametros
a2 =1+m(1-T,)
Soave [8] La misma -
m = 0.48508 + 1.55171w — 0.151613w?
Peng and al/2 =1+ m(l — \/Tr) La misma --
Robinson
[9] m = 0.37464 + 1.54226w — 0.26992w?
Mathias | a1/2 =1+ m(1-T,) - A0 -T)(07~T,) |, exp [(c - 1) (1- TTC)]
(16] c
m = 0.48508 + 1.55191w — 0.15613w? m 4
c=1+—4034
al/?=1+xo(1-T,) —1,(1 = T,)(0.7 = T;,)
Stryjek A
and Vera Ko = 0.378893 + 1.4897153w al’/? =1+1xo(1-T,)
(17] —0.17131848w?
+0.0196554w3
al/? = 1+k(1—\/'17r) ki, k3,
k3l k4-l
ASPEN — k=ko+ [ky+ (k2 — ksT,)(1—T))] _ ks, A,
HYSYS K La misma B,C,D
[15] [(1+/T)(0.7 = T,)|T*s

ko =A+Bw + Cw? + Dw?




Tabla 3.3 Propiedades criticas de componentes puros.

COMPONENTE T. [K] P. [bar] w
N2 126.1940 33.9437 0.0400
NHs 405.5490 112.7690 0.2550
CO2 304.1000 73.7000 0.2389
Metano 190.6990 46.4068 0.0115
Etano 305.4280 48.8385 0.0986
Propano 369.8980 42.5666 0.1524
n-Butano 425.1990 37.9662 0.2010
n-Pentano 469.6000 33.7512 0.2539
n-Hexano 507.8980 30.3162 0.3007
n-Heptano 540.1580 27.3678 0.3498
n-Octano 568.5980 24.9662 0.4018
n-Nonano 594.5980 23.0007 0.4455
n-Decano 617.5980 21.0755 0.4885

Para las mezclas multi-componentes, los parametros a y b se calculan utilizando las
siguientes reglas de mezclado de van der Waals:

aij = 1/aiaj (1 - kU) (3.16)
b= Y7 xb; (3.17)

Donde el término kijson los parametros de interaccion binarios y son determinados a
partir de datos de equilibrio liquido-vapor de sistemas binarios. Para ciertas mezclas de
hidrocarburos existen reportados en la literatura y en las bases de datos de los
simuladores de proceso valores para estos parametros.

3.2.1 Ecuacion de estado de van de Waals (vdW EQOS)

La primera ecuacion de estado cubica que se considera practica fue propuesta por
Johannes Diderik van del Waals (1837-1923) en 1873. La ecuacion ofrece una simple y
cualitativa relacion precisa entre presion, temperatura y volumen molar [18].

RT a

P = P (3.18)
Donde las constantes de a y b estan dadas por las expresiones:
27 R2T?
a= — (3.19)
64 P,
1 RT,
b= -—= (3.20)
8 P



Aunque con estas ecuaciones no se obtienen los mejores resultados posibles, si
proporcionan valores razonables que casi siempre se puede determinar, ya que las
temperaturas y presiones criticas con frecuencia son conocidas o se calculan de manera
fiable.

El volumen critico esta dado por v, = (3/8)(RT,/P.) y al sustituirse en la ecuacion
del factor de compresibilidad la reduce inmediatamente a:
Py,

3
Z, = il (3.21)

La ecuacion de van der Waals también puede ser escrita en términos del factor de
compresibilidad Z.

Z3+ B+ 1)Z*+AZ—AB =0 (3.22)

Donde Ay B estan dados por las ecuaciones:

— P _ 27 P

= a(RT)2 = a1z (3.23)

p=pL=1FK (3.23)
RT 8 T,

Los términos B. y T, son los valores de presion reducida y temperatura reducida,
respectivamente, y son calculados por . = P/P,y T, = T/T..

3.2.2 Ecuacion de estado de Redlich — Kwong (RK EOS)

El desarrollo moderno de las ecuaciones de estado cubicas se inicié en 1949 con la
publicacién de la ecuacién de Redlich/Kwong (RK) [19]:
RT a

b= v-b v(v+b)\/Fr (3:24)

Donde a y b también estan relacionadas con las propiedades criticas por las
ecuaciones:

0.42748R?T2®

a=—-"= (3.25)
c
0.08664RT,
b= —— (3.26)
c

Y en términos del factor Z, la ecuacién cubica se representa por:
73 —-7°+(A—B*-B)Z—AB=0 (3.27)
Donde Ay B estan dadas por las ecuaciones:

0.42748T25

2 _
Ac = 25 (3.28)
c
0.086647T,
B = TC (3.29)
c
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En este caso el valor de Z. = 1/3 vy el coeficiente de fugacidad para un componente
puro puede ser estimado por:
o= [f2dp=2-1-In@Z-B)~2in(1+2) (3.30)
nd = J — = n 5 In 7 .
Para mezclas multicomponentes, de igual forma se usan las reglas de mezclado de
las ecuaciones (3.15), (3.16) y (3.17).

3.2.3 Ecuacion de estado de Soave-Redlich-Kwong (SRK EOS)

La ecuacién de Soave-Redlich-Kwong [8] es la propuesta de modificacion a la RK
EOS mas ampliamente usada hasta la fecha. Esta es una excelente herramienta de
prediccion para sistemas que requieren de una precision en razonable del equilibrio
liquido-vapor y propiedades de vapor.

Su modelo y variables se presentan en las siguientes ecuaciones:

RT a
b= v—b v(v+b) (3:31)
O en términos del factor Z:
73 —7Z?+(A—B?-B)Z—-AB =0 (3.32)

Con Z. = 1/3. Ademas, con la ecuacion de estado, las constantes a y b se definen
como:

a = 042748 RZCZ «(T.) (3.33)
b= 0.08664% (3.34)
A= 042748 ITJ—;a(Tr) (3.35)
B= 0.08664’;—: (3.36)
La expresion de fugacidad de un componente puro es:
1n£=1n<b=Z—1—1n(Z—B)—§1n(1—§) (3.37)

El término «a(T,) es una correccion al parametro a, propuesto por Soave [20] y esta
representado por la siguiente ecuacion:

a(T,) = [1+m(1—-T25]? (3.38)
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Donde el pardmetro m es calculado usando el factor acéntrico w del componente
como:

m = 0.480 + 1.574w — 0.176w? (3.39)

3.2.4 Ecuacioén de estado de Peng — Robinson (PR EOS)

En 1976, Peng y Robinson propusieron una ecuacion de dos constantes que cre6
grandes expectativas de mejorar las predicciones de ecuacion de estado y en particular,
mejorar la prediccion de la densidad de liquidos [9]. La PR EOS est4 dada por:

p=2L_ 2 3.40
" v-b v(v+b)+b(v->b) (3.40)

Escrita en términos del factor Z:
73— (1-B)Z*+(A-3B>-2B)Z - (AB—-B?>-B3 =0 (3.41)

En este caso, el valor de Z, = 0.3074 y las constantes a,b, el parametro de
correccion a(T,) y el parametro m son representadas por las siguientes ecuaciones:

R?T?
a= 045724—<a(T,) (3.42)
b= 0.07780=< (3.43)
a(T,) =[1+m(1—T>)]? (3.44)
m = 0.37464 + 1.54226w — 0.26992w? (3.45)

Cuando w > 0.49 se utiliza la siguiente correccién para componentes pesados [21].
m = 0.3796 + 1.485w — 0.1644w? + 0.01667 w3 (3.46)

La expresion para el célculo de la fugacidad de un componente puro y para mezclas
estas dada por las ecuaciones (3.47) y (3.48):

f_ o4 . A z+(1+V2)B

lnP =In®d=Z-1-In(Z—-B) 2ﬁsln [z—(1—ﬁ)3] (3.47)
mZi =mmo, =%z -1 -m@z-B A (Bi_2yN g\ [ZOR2B] 5 g
nep=m i_E( —1—In(Z - )_z_\/zB(E_Z j=1Yi "f) n[r \/2)3] (3.48)

En la siguiente tabla se presenta un resumen de las ecuaciones cubicas mas
utilizadas para la prediccion de propiedades.
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Tabla 3.4 Las Ecuaciones de Estado Cubicas mds importantes y la forma cldsica de estimacion de sus

parametros .
Critical
EoS Equation Parameters Compressibility
factor
RT a 27 R’T?
= [ a= —
— b 2 64 P
d Is (vd ’ ’ © Z.=3/8
van der Waals (vdW) [18] 3 1 RT,
=5 R
225
R BT a a— 0.42748R-T;
= - = P
S v—b v{v + b),T, ‘ Z.=1/3
Redlich - Kwong (RK) [19] v 0.08664RT.
- F
RZTZ
_ RT a a = 042748 B a(T,.)
. = . 3
Soave-Redlich-Kwong (SRK) v—h viv + b) RT Z,=1/3
b= 0.08664—=
E
alT,.) = [1+m(1—T25)]?
Soave [8] m = 0.480 + 1574w — 0.176w?
RT a RTZ
P= — : a = 0.45724—=w(T,)
Peng - Robinson (PR) v—b vlv+b) +blv—b) E ’
RT,
b= 007780 —
E. Z. = 0.3070

alT,) = [1 + m(1 — T,25)]2

m = 0.37464 + 1.54226w — 0.26992w?
Peng - Robinson [9]
w = 0.49

m = 0.3796 + 1.485w — 0.1644w* + 0.01667 w?

3.3.  Modelos de viscosidad
3.3.1 Definicién de la viscosidad como propiedad de transporte

La viscosidad es la propiedad fisica que caracteriza la resistencia al flujo de los
fluidos, como resultado de un esfuerzo de corte [5]. La viscosidad es funcién de la
temperatura y la presion, un incremento en la temperatura causa una disminucion
en la viscosidad, asi como también un decremento en la presién causa una
disminucién, porque la distancia molecular promedio se incrementa y por lo tanto la
disipacion viscosa disminuye, este fendbmeno puede observarse usualmente en
liquidos, aunque para gases a baja densidad la viscosidad incrementa con el
incremento de temperatura [5].

Existen tres tipos de viscosidad:

1. Viscosidad dindmica o absoluta, denominada p y definida con la ley de newton
de la viscosidad.

2. Viscosidad aparente, se define como el cociente entre el esfuerzo cortante y la
velocidad de deformacién. Este término es el que se utiliza al hablar de
viscosidad para fluidos no newtonianos.
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3. Viscosidad cinematica, denotada como n relaciona la viscosidad dinamica con

la densidad del fluido utilizado. 7 = '“/p

Como se comenté anteriormente, la viscosidad es una funcién dependiente de la
presion y temperatura, por lo que en el calculo del comportamiento de fases fluidas y el
calculo de las composiciones en el equilibrio de una mezcla multi-componente a
condiciones especificas de presion y temperatura, se requiere de un modelo
termodindmico que relacione dichas variables y que pueda describir de manera
confiable el sistema de estudio.

Existen muchos modelos disponibles para la estimacion de viscosidad de
hidrocarburos, pero ninguna se ha usado como un método estdndar en la industria
petrolera. Debido a que la composicion de los fluidos de yacimiento es muy compleja y
en ocasiones indefinida. Estos modelos son clasificados en tres principales grupos:
modelos tedricos, semi-tedricos y empiricos [22]. Los modelos de Erying y de Chapman
Enskog son considerados como modelos teéricos ya que su fundamento se encuentra
en mecdanica estatica. Estos modelos son usados para gases de hidrocarburos, pero
muy poco usados para hidrocarburos en fase liquida ya que sus resultados no son
satisfactorios.

Por su parte, los modelos semi-tedricos tienen su fundamento en teorias como el
principio de estados correspondientes, la teoria de friccion (F-Theory) o el cociente de
reaccion de Eyring. La Ultima categoria es la de los modelos empiricos, éstos son
derivados de datos experimentales y la relacién existente de la viscosidad de liquidos o
gases a la presion, temperatura y/o densidad del fluido [22].

3.3.2 Teoriacinética de Chapman-Enskog

La “teoria cinética de los gases” fue desarrollada de forma independiente por Sydney
Chapman en Inglaterra y por David Enskog en Suiza entre 1910 y 1920 [23] . Este
modelo asume cuatro suposiciones: (1) el gas se encuentra suficientemente diluido para
que solo ocurran colisiones binarias; (2) el movimiento de las moléculas durante la
colision puede ser descrita por la mecanica clasica; (3) s6lo ocurren colisiones elasticas;
(4) las fuerzas intramoleculares actian solo entre centros fijos de las moléculas, por
ejemplo, la funcion de potencial intramolecular es esféricamente simétrica. Con estas
restricciones, el modelo de gas ideal resulta aplicable para altas temperaturas y bajas
presiones.

El modelo Chapman-Enskog también ofrece expresiones para las propiedades de
transporte en términos de la funcién de energia potencial ¢(r), donde r es la distancia
entre un par de moléculas que experimentan una colisién. La forma exacta de la funcién
¢(r) no es conocida, pero se han desarrollado diversos modelos para describir esta
interaccion, aunque una de las més satisfactorias expresiones empiricas es la Lennard-
Jones, dada por:

o(r) = 4e [(5)12 - (5)6] (3.49)

r
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Donde o es el didmetro caracteristico de las moléculas, cominmente llamado
diametro de colision y ¢ es la energia de atraccién maxima entre el par de moléculas,
ésta suele dividirse entre la constante de Boltzman « [5].

En el caso de la viscosidad, la teoria cinética de Chapman-Enskog predice la
siguiente ecuacion para un gas a baja presion.

—5 VMT

a0

U= 2.6693x10 (3.50)

In

Aqui, Q, representa la integral de colision y M el peso molecular.

La tabla siguiente muestra el valor de los pardmetros de Lennard-Jones ( ¢, €/k )
para algunas sustancias.

Tabla 3.5 Parametros de Lennard-Jones [5].

Sustancia ? e/x Sustancia ? e/«
(A) (K) (A) (K)

H2 2.915 38 CHa 3.780 154
He 2.576 10.2 C2H2 4.114 212
Ne 2.789 35.7 C2Ha 4.228 216
Ar 3.432 122.4 C2He 4.388 232
Kr 3.675 170 C3Ha 4.742 261
Xe 4.009 234.7 C3He 4.766 275
N2 3.667 99.8 C3Hs 4.934 273
02 3.433 113 n-CaHio 5.604 305
Cco 3.590 110 i-CaH10 5.393 295
CO2 3.996 190 n-CsH12 5.850 326
NO 3.470 119 i-CsH12 5.812 327
N20 3.879 220 C(CH3)4 5.759 312
SOz 4.026 363 n-CeHis 6.264 342
F2 3.653 112 n-C7Hi1e 6.663 352
Cl2 4.115 357 n-CsHis 7.035 361
Br2 4.268 520 n-CoH20 7.463 351
12 4.982 550 Benceno 5.443 387

Cuando gy €/k no se conocen, pueden ser estimados a partir de propiedades del
fluido en el punto critico, en el punto normal de ebullicién, en el punto de fusién por las
siguientes expresiones:

Tabla 3.6 Expresiones para el cdlculo de o y € /k [5].

Parametro Punto Punto Punto de Punto de
critico critico ebulliciéon fusion
(preferible) | (alternativa)
o 0.841v/3 - (TC>1/3 1.1665,/3 | 1.2225,3
%
€/, 0.77T, 0.77T, 01.15T, 1.92T,,
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Y la integral de colision Q,, puede ser consultada en la siguiente tabla como una

funcion de la temperatura adimensional, definida como:

T =5 (3.51)

Tabla 3.7 Valores de la integral de colision £, con respecto a la temperatura adimensional [5].

T* Q‘H T* ﬂ# T* ﬂ# T* Q#
0.25 3.0353 1.3 1.4 2.7 1.07 4.8 0.9326
0.3 2.8458 1.35 1.376 2.8 1.0591 49 0.9288
0.35 2.6791 1.4 1.3538 2.9 1.0489 5 0.9252
0.4 2.5316 1.45 1.3331 3 1.0394 6 0.8948
0.45 2.4003 1.5 1.3139 3.1 1.0304 7 0.8719
0.5 2.2831 1.55 1.2959 3.2 1.022 8 0.8535
0.55 2.1781 1.6 1.2791 3.3 1.0141 9 0.8382
0.6 2.0839 1.65 1.2633 3.4 1.0066 10 0.8249
0.65 1.9991 1.7 1.2486 3.5 0.9995 12 0.8026
0.7 1.9226 1.75 1.2347 3.6 0.9927 14 0.7844
0.75 1.8535 1.8 1.2216 3.7 0.9864 16 0.769
0.8 1.7909 1.85 1.2092 3.8 0.9803 18 0.7556
0.85 1.7341 1.9 1.1975 3.9 0.9745 20 0.7439
0.9 1.6825 1.95 1.1865 4 0.969 25 0.7196
0.95 1.6354 2 1.176 4.1 0.9637 30 0.7003
1 1.5925 2.1 1.1565 4.2 0.9587 35 0.6844
1.05 1.5533 2.2 1.1388 4.3 0.9539 40 0.671
1.1 1.5173 2.3 1.1227 4.4 0.9493 50 0.6491
1.15 1.4843 2.4 1.1079 4.5 0.9448 75 0.6111
1.2 1.4539 2.5 1.0943 4.6 0.9406 100 0.5855
1.25 1.4259 2.6 1.0817 4.7 0.9365 150 0.5512

3.3.3 Teoria de Estados Correspondientes

De acuerdo al principio de estados correspondientes establecido por van der Waals,
la propiedad adimensional de una substancia es igual a la de otra substancia de
referencia cuando ambas son evaluadas a las mismas condiciones reducidas (T, B., v,.).
Ely y Hanley [24] en 1981 propusieron la version extendida del modelo de estados
correspondientes para el célculo de viscosidad, dicha version requeria de la viscosidad
de un fluido de referencia y correlaciones de densidad junto con propiedades criticas,
factor acéntrico y masa molar.

Esta version extendida de Ely y Hanley, que parte del principio de estados
correspondientes, también ha sido utilizado por otros cientificos como Baltau (1982),
Johnson et al (1987), Pedersen et al (1984) [22].

En el caso de Petersen-Knudsen-Fredenslund [25], desarrollaron un modelo para
predecir la viscosidad de fluidos de yacimiento con base en el principio de los estados

16



correspondientes tomando al metano y decano como componentes de referencia. Esta
propuesta parte de que la viscosidad de un componente o una mezcla esta determinada
por las viscosidades reducidas de los componentes de referencia usando el peso
molecular como un parametro de interpolacion.

3.3.4 Teoriade laFriccion

La teoria de friccion o teoria F desarrollada por Sergio Quifiones Cisneros [26], fue
utilizada para la prediccion de viscosidad de fluidos de yacimiento. Su teoria se basa en
los conceptos de friccion de la mecénica clasica y de la teoria de van der Waals. En su
propuesta, la viscosidad de los fluidos densos, que es caracterizada por un flujo cortante
puro, es vista como una propiedad mecanica en lugar de una de transporte. Este método
separa la viscosidad en términos de gas disuelto y otro de friccion, estableciendo una
relacién entre la presién atractiva y repulsiva de van der Waals y la ley de friccion de
Amontons-Coulomb.

3.4, Modelo de viscosidad cubicas

Las ecuaciones cubicas, como se hablé de ellas en el apartado 3.2, son de los
modelos mas utilizados por distintas razones, uno de las principales es que la ecuacion
cubica se resuelve analiticamente, por lo que, al obtener las raices, éstas pueden
representar tanto a la fase liquida como a la fase vapor. Dichos modelos han recibido
una gran aceptacion en la industria petrolera debido a la capacidad de predecir el
comportamiento de fases en sistemas a diferentes presiones y temperaturas.

En los innumerables trabajos que se han realizado con anterioridad, para la creacion
de un modelo confiable para el calculo de viscosidad, se han visto restringidos por tres
caracteristicas principales [27].

e Aplicables a una sola fase.
e Usados para ciertos compuestos especificos.
¢ Empleados normalmente en ciertas regiones de temperatura.

Es por esta razén gque, los esfuerzos de la ciencia se han enfocado en formular
nuevos modelos basados en ecuaciones de estado, permitiendo asi, calcular la
viscosidad como funcion de presién, temperatura y composicion. Y, debido a que estos
modelos estan basados en principios tedéricos, es de esperar que su rango de aplicacion
y precision sean mas amplios que los de las correlaciones empiricas. Por otro lado,
estos modelos también ofrecen la ventaja de ser aplicados a la fase liquida y la fase
vapor.

3.41 AnalogiaP—-v—-TyT—u—P

En 1912, Philips observo la analogia topoldgica de las graficas P — v — T mostrada
en la figura (3.2) y la gréfica T — u — P mostrada en la figura (3.3).
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Basandose en esta analogia, en 1968 Little y Kennedy [28] propusieron un modelo
gue tomaba como base la ecuacién de estado de van der Waals encontrando asi, el
primer modelo basado en una EOS que abarcara ambas fases de manera simultanea,
en la que se intercambiaron las posicionesde Ty P, seremplaz6 v por u, y la
constante de los gases R se remplaz6 por una analoga r. Desafortunadamente, los seis
coeficientes involucrados en el modelo no fueron generalizados, ni han sido probados
adecuadamente a mezcla de fluidos.

En la analogia de la figura 3.3 podemos observar la definicion de viscosidad que se
plantea en el apartado 3.3.1. pues se pueden notar secciones en las que la viscosidad
disminuye con el aumento de la temperatura y otras secciones en las que la viscosidad
sufre un incremento cuando la temperatura aumenta. Para este trabajo consideramos
gue los compuestos parafinicos siguen el comportamiento planteado anteriormente para
la fase liquida, en la que la viscosidad disminuye con el aumento de la temperatura.
Esto puede observarse en los trabajos realizados por Guo et al. [29], Patel-Teja [7],
Pedersen-Fredenslund [25], Lawal [30] entre otros, quienes realizaron el estudio a
compuestos parafinicos tales como metano, propano, butano, heptano, decano,
obteniendo datos experimentales en los que se muestra que la viscosidad de dichos
compuestos siguen el comportamiento esperado.
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De igual forma podemos observar éste comportamiento en las gréficas 3.1 y 3.2 las

cuales muestran los datos experimentales obtenidos de la base de datos DIPPR® [31]
para metano, butano y heptano.
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Viscosidad fase liquida

n-butano
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® n-heptano

100 150 200 250 300 350 200 450
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Grdfica 3.1. Datos experimentales de viscosidad fase liquida tomados de la base de datos DIPPR [31]
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Gréfica 3.1. Datos experimentales de viscosidad fase vapor tomados de la base de datos DIPPR [31]

para metano, n-butano, n-heptano.

3.4.2 Modelo Lawal et al

En 1986 Lawal [30] propuso un modelo de viscosidad basado en la ecuacion de
estado de Lawal-Lake-Silberberg, de cuatro parametros, la cual es aplicable a
hidrocarburos puros y sus mezclas, dicha EOS es la siguiente:

RT a
v—>b v2+ abv— Bb?

(3.52)
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Donde a, b, a y B son los parametros caracteristicos de la ecuacion.

Basado en la similitud de las relaciones P —v—T y T — u — P, las posiciones de Ty
P son intercambiadas; v es remplazada por u, y la constante de los gases R es
remplazada por una analoga r. Por lo que la ecuacion 3.52 es transformada siguiente
ecuacion:
rP a

T = i rer— (3.53)

Lamentablemente, éste no es un modelo predictivo ya que para obtener los
pardmetros caracteristicos de cada substancia se requiere de datos de referencia de
viscosidad para cada una de ellas y ademas se obtienen resultados insatisfactorios
cuando son aplicados a fluidos de yacimiento.

3.4.3 Modelo Wang-Guo

En 1991, L. Wang y T. Guo [31], desarrollaron un modelo basado en la Ecuacién de
Estado de Patel-Teja:

RT a
v—b v(v+b)+c(v-b)

P = (3.54)
Y, basandose en la similitud geométrica, realizaron los mismos cambios mostrados
en los anteriores autores obteniendo la siguiente ecuacion:
rP a

r= u=b"  u(u+b)+c(u—b) (3.55)

Los parametros a, b y ¢ se calculan de acuerdo a las siguientes ecuaciones:

Q,r2P?
q =2 (3.56)
T
Qpr P,
b= —Lee (3.57)
T
Q1P
c = —<ee (3.58)
T

Para encontrar los factores ) se aplican las condiciones criticas tal como lo hicieron
Patel y Teja. Mientras que r y b’ son funciones de la presion y temperatura y se obtienen
aplicando la condicion de que la primera y la segunda derivada, con respecto a la
viscosidad, son cero en el punto de presion critica.

(Z—Z)PC = (Z%;)PC =0 (3.59)

Finalmente, generalizaron los pardametros t y ¢ obteniendo un buen resultado solo
aplicable para compuestos no polares con un error absoluto promedio de 8.7% [31].
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3.4.4 Modelo Guo et al.

Mas tarde, en 1997, Guo et al. [29] desarrollaron un modelo similar basado en la
Ecuacion de Estado de Peng-Robinson para la prediccion de viscosidad de
hidrocarburos, diéxido de carbono y nitrégeno.

p=2 _ a (3.60)
v-b v(v+b)+b(v—b)
Del mismo modo, sustituyendo e intercambiando variables encontraron:
P

r= ur—b’ B u(u+b)ib(u—b) (3.61)

Los parametros de dicha ecuacién se calculan con las ecuaciones 3.62-3.69.
a= 0_45724rgT1:g (3.62)
b= 0.07780“T—fc (3.63)
r= 1.7(T, P) (3.64)
r, = ﬁz—z (3.65)
b' =b o(T,,P,) (3.66)
pe = 7.7, Mw05p2/3 (3.67)
©(Ty, Pr) = {1+ Q1[(T,B)% — 1]}72 (3.68)
@(T,, P,) = exp|Q,(JTr — 1) + Qs(/B — 1)] (3.69)

Los parametros Q4,Q, y Q5 se correlacionaron con el factor acéntrico y el peso
molecular, con el fin de generalizar los resultados para cualquier sustancia pura, tal
como se muestran en las siguientes ecuaciones.

Q1 = 0.798750 + 2.574040w + 0.006232Mw + 0.065526wMw — 13.165058w? — 0.000079Mw? (3.70)
Q2 = 1.138605 — 31.783684w + 0.088274Mw + 0.242397wMw + 76.541489w? — 0.001617Mw?  (3.71)
Q5 = 0.350433 + 3.017745w — 0.006269Mw + 0.207998wMw — 31.620953w? — 0.000370Mw? (3.72)

En éste modelo no se involucran parametros ajustables. Los resultados de aplicar el
modelo resultante a una serie de 16 sustancias puras y CO, mostré una desviacion

absoluta promedio de 6.18%, con un maximo de desviacion de 10.26% para dioxido de
carbono, seguido por el 10.03% para metano y 10.02% con isobutano [11].

Por otro lado, Guo et al., en 2001, proponen un modelo para el célculo de ¢(T,, P,)
como se muestra a continuacion:
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9T, P) = exp [Qu(yT; = 1) + Qa (B — 1)’ (3.73)

Y los parametros Q4,Q, y Q5 se correlacionaron con el factor acéntrico, obteniendo
nuevas expresiones:

Cuando w < 0.3:

Q1 = 0.829599 + 0.350857w — 0.747680w? (3.74)
Q; = 1.94546 — 3.19777w + 2.80193w? (3.75)
Q3 = 0.299757 — 2.20855w + 6.64959w? (3.76)
Cuando w > 0.3:
Q1 = 0.956763 + 0.192829w — 0.303189w? (3.77)
Q; = —0.258789 — 37.107w + 20.5510w? (3.78)
Q3 = 5.16307 — 12.8207w + 11.0109w? (3.79)

Los resultados para 24 sustancias no polares, principalmente hidrocarburos,
muestran desviaciones del 7.0% [29].

Con el paso del tiempo, se han formulado una serie de modelos Utiles en la
estimacioén de la viscosidad, sin embargo, muchos de estos modelos reportan resultados
poco favorables cuando son aplicados a fluidos de yacimiento. En 2007 Wang et al.
aplicé el modelo modificado de Peng Robinson (PRu model) a algunos hidrocarburos,
obteniendo asi resultados con errores razonables.

3.4.5 Modelo Bonyadi — Rostami

Finalmente, como objetivo principal de éste trabajo, se presenta el modelo formulado
por Mohammad Bonyadi y Mina Rostami [10] cuyo propuesta estd basada en la
ecuacion de estado de Soave-Redlich-Kwong, la cual es una ecuacién de estado
comunmente usada en la industria de los hidrocarburos.

La forma general de la SRK EOS se muestra a continuacion [8]:

p=2f__2¢ 3.80
" v-b v(v+b) (3.80)

Donde a y b son los parametros de la SRK EOS los cuales estan definidos por las
siguientes ecuaciones:

a= a.a 3.81
c (3.81)

R2T?

a, = 0.42748 (3.82)

c
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Q= <1 +B (1 - %))2 (3.83)

B =048 + 1.57w — 0.176w? (3.84)
b = 0.08664 < (3.85)

Donde T,, P. y w son la temperatura critica, presién critica y factor acéntrico,
respectivamente. Nuevamente, basandose en la analogia del comportamiento que
autores anteriores han mostrado y realizando el intercambio de variables, una nueva
ecuacion para la viscosidad es formulada:

rP a

r= u—b'  u(u+b) (3.80)

Donde a, b y . estan definidos por las siguientes ecuaciones:

2p2
a = 042748 (3.87)
b = 0.08664 2 (3.88)
TC
_ ke
r= b (3.89)

En la ecuacion 3.89, u,. corresponde a la viscosidad critica en micropoise (1mP =
10~7Pa * s) la cual puede ser calculada por la siguiente correlacion empirica:

ue = 7.7, Y w05 p2/3 (3.90)
r=T1.T (3.91)
b'=bhg (3.92)

= {1+ Q[(T.P)"* —1]}72 (3.93)

¢ = exp[Q(VTr - )] + @[ (VB - 1) (3.94)

Para valores Optimos de los parametros Q,,Q, y Qs , Bonyadi y Rostami los
determinaron para cada componente puro minimizando el promedio de desviacion
relativa absoluta entre el modelo de predicciones y datos experimentales con la ayuda
de un algoritmo genético (GA). Después de determinar los valores éptimos, estos
parametros se generalizaron y correlacionaron con el factor acéntrico como se muestra
a continuacion:

Q: = 0.8519 + 0.4082w — 3.0409w? (3.95)

Q, = 1.7583 — 8.6508w + 38.6945w? (3.96)
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Qs = 0.3247 — 1.0350w + 4.1489w? (3.97)

Las siguientes ecuaciones permiten el uso del modelo en mezclas
multicomponentes:

a= X" X7 xixjay; (3.98)
ay = Jaa (1 - ky) (3.99)
b= YMxb (3.100)
r= Nrtan (3.101)
b =bYx;p; (3.102)

En la ecuacion 3.99, k;; corresponde al coeficiente de interaccion binaria.

Finalmente, al resolver la ecuacion 3.86 en términos de viscosidad, ésta nos lleva
a una ecuacioén cubica con tres raices, a una determinada presion y temperatura. El
valor positivo mas pequefio se considera como la viscosidad del gas mientras que el
valor positivo mas grande corresponde a la fase liquida.

4. METODOLOGIA:
4.1. Programade computo

Conforme a los objetivos de este trabajo, en este capitulo se describen las
caracteristicas principales del programa de cdmputo desarrollado para calcular la
viscosidad de una serie de parafinas mediante el modelo Bonyadi-Rostami [10]

Se desarrollé6 una programaciéon en la herramienta Wolfram Mathematica® para
calcular la viscosidad en funcién de T y P, ya que este software es facil de entender,
manejar y, por lo tanto, extrapolar sus caracteristicas para realizar los calculos que se
requieran. Ademas de ser un software accesible para académicos y alumnos porque la
universidad ofrece un licenciamiento a su comunidad. La solucion al valor de viscosidad
se obtuvo con célculos iterativos del programa.

4.1.1. Descripcion del programa
El programa cuenta con comandos o declaraciones para:

a) Realizar el calculo de todas las ecuaciones involucradas en ambos modelos.

b) Calcular la viscosidad de un componente especificando solo una presion y
temperatura.

c) Calcular la viscosidad de un componente en un rango especifico de presion y
temperatura.

d) Calcular la viscosidad de un componente en un rango de temperaturas y presion
de saturacion.

e) Obtener la impresion de uno o mas datos.

f) Procesar la informacion y generar graficos.
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Se realiz6 la programacion del modelo en cuestién para calcular inicialmente la
viscosidad de un compuesto puro, especificando temperatura y presion. Mas adelante,
esta programacion se modificd para calcular la viscosidad, especificando rangos de
temperatura y presion. A continuacion, se realizo la programacion para incluir el calculo
de la presion de saturacién y con ello obtener las envolventes de fase especificando
rangos de temperatura.

4.1.2. Datos de entrada para el algoritmo
La informacién requerida para el programa Viscosidad BR.nb (ver anexo |) es:

a) Peso molecular del componente.

b) Presion critica, temperatura critica y factor de compresibilidad critico.

c) Factor acéntrico del componente.

d) Especificar presion y temperaturas para realizar el célculo.

e) Para el caso del célculo de presién de saturacion con los datos obtenidos de la
base de datos DIPPR, son necesarios los valores de los parametros utilizados
en el modelo recomendado por la base DIPPR.

Los datos son ingresados al programa cambiando directamente los valores en la
seccion “Datos requeridos”.

4.1.3. Programacion del modelo Bonyadi-Rostami

Para realizar el calculo de la viscosidad de un compuesto puro, en el anexo | se
muestra el cédigo de programacién del modelo Bonyadi-Rostami en la que los datos de
entrada son agregados directamente y los valores de T y P son los de interés. Esta
programacion inicial realiza el calculo de la viscosidad a una sola presion y temperatura.

Posteriormente, esta misma programacion se modificé tal como se muestra en el
anexo Il con la finalidad de poder calcular la viscosidad en rangos de temperatura o
presion fijando alguna de las dos variables. Adicionalmente, se agreg6 una modificacion
que permitiera el célculo de las envolventes de fase, asi como el grafico de las mismas.
(ver anexo ).

4.2. Recoleccion de base de datos
Para tener una base confiable de datos se utilizaron las siguientes fuentes.

» Aspen Plus®: Este Sistema Avanzado para la Ingenieria de Procesos lider
en herramientas de modelado, optimizacién y monitoreo de procesos tiene
la base mas amplia de datos entre los simuladores comerciales, ademas de
contener una amplia gama de modelos para el calculo de propiedades. Por
lo que se tomdé como referencia para los datos de viscosidad de los
componentes puros.

» Aspen HYSYS®: Es un programa interactivo enfocado a la ingenieria de
procesos muy eficaz para la solucion de problemas relacionados con
procesos quimicos y con una interfaz amigable para el usuario. Contiene al
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igual que Aspen Plus, una amplia gama de modelos y de datos. Asi que este
programa fue utilizado para obtener las propiedades de los componentes
como: w,M, T,y P., al igual que los valores de viscosidad para los
componentes puros.

DIPPR®: La base de datos “Design Institute for Physical Properties” de
AIChE (American Institute of Chemical Engineers) es la mejor fuente de
datos de propiedades termofisicas evaluados criticamente. Utiliza una
metodologia de evaluacién patentada que permite al usuario obtener
rapidamente informacion sobre propiedades fisicas. Los datos DIPPR son
utilizados por las principales compafiias quimicas, petroleras y farmacéuticas
de todo el mundo y usado también ampliamente en softwares. Por lo que se
tom6 en cuenta como referencia para los datos de viscosidad de los
componentes puros.

Poling, Prausnitz & O’ Connell, The properties of gases and liquids, New
York, 2000 [23]: Es un libro de referencia que incluye varios procedimientos
de estimacion para propiedades de gases y liquidos. Estos procedimientos
son limitados a aquellos autores con gran validez y uso practico. Ademas,
este libro ofrece recomendaciones para determinar el método méas adecuado
en la estimacion de alguna propiedad. Por esto, dicha referencia se utilizo
para obtener los valores de viscosidad de algunos gases ligeros.

La tabla (4.1) muestra un condensado de los compuestos y las fuentes que fueron
utilizadas para obtener los datos del componente.

Tabla 4.1 Fuentes utilizadas como base de datos para propiedades de los componentes puros.

Propiedades criticas Viscosidad

Sustancia

Aspen HSYSYS Aspen Plus Aspen HSYSYS DIPPR Prausnitz

02

v

NH3

AN

v

CO2

v

CHa

C2Hs

C3Hs

n- CaHio

n-CsHi2

n-CeH14

n-C7H1e6

n-CsHis

n-CoH20

n-CioH22

ANANANANANANANANANANAN
ANRNANANANANANANANAN
ANANANANANANANANANANANANAN
AR AYAYAYAYAYAYAYAYAYAY
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4.2.1 Recoleccion de base de datos para valores de saturacion

Debido a que las ecuaciones de estado reproducen el comportamiento
fenomenoldgico de las sustancias en las zonas de saturacién, es importante revisar que
el modelo propuesto reproduzca valores de viscosidad en la zona de saturacion, por lo
que, para tener una base de datos en la zona de equilibrio liquido-vapor, se calcularon
los valores de viscosidad a diferentes temperaturas con su correspondiente presion de
saturacion para las fases liquido y vapor utilizando las herramientas Aspen PLUS,
HYSYS y DIPPR. A continuacién, se describe el proceso de obtencion de dichos valores.

Aspen plus.

Para obtener los valores de saturacion de los componentes puros, mediante la
herramienta de Aspen Plus®, se simulé un separador Flash (B1) con las corrientes de
entrada (E) y salida (V, vapor; L, liquido) correspondientes como se ilustra en la
siguiente figura (4.1).

[<]

=

B1

4
(]

o =

Figura 4.1 Simulacion de separador Flash en Aspen Plus®

En el equipo B1 se configur6 el modelo SRK para realizar las simulaciones y se
especificaron diferentes temperaturas de saturacion, con una fraccién de vapor igual a
1 para el caso del vapor saturado y con una fraccion de vapor igual a 0 para el liquido
saturado.

Aspen HYSYS

Aspen HYSYS® es mas amigable para el célculo de las propiedades. Ya que, para
la saturacion, la fraccién de vapor puede ser especificada arbitrariamente como 0 o 1.
De este modo, sélo se simulé una corriente cambiando las condiciones de temperatura
y utilizando el modelo SRK para los calculos.

DIPPR

La base de datos DIPPR ofrece un modelo para el calculo de viscosidades absolutas
de la fase liquida y vapor, respectivamente en las ecuaciones (4.1) y (4.2).

Y = exp (A + 2+ Cln (T) + DTF) (4.1)
ATE
y = A 4.2)
1+?+ﬁ
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Las condiciones para el calculo de la viscosidad del liquido son: Ty, = TPT, Thax =
NBP 00.8+T,,P=1atmcuando T < NBPy P,,; cuando T > NBP.

Las condiciones para el célculo de la viscosidad del vapor son: Ty, = TPT, Thax =
1000K, P =1atmcuando T > NBPy Py, cuando T < NBP.

Los parametros A, B, C, D y E son obtenidos directamente de la base de datos
DIPPR [32]. De igual modo ofrecen una ecuacion para el célculo de la presion de
saturacion como se muestra a continuacion:

Y = exp (A + 24 Cln (T) + DTE) (4.3)

Los parametros de la ecuacion (4.3) también son obtenidos de la base de datos
DIPPR.

4.3. Validacion del algoritmo de calculo

Para validar la programacion propuesta y que los resultados se consideraran
aceptables, se compararon con los obtenidos de las herramientas Aspen Plus®, Aspen
HYSYS® y DIPPR® en particular para metano. A continuacién de describen los detalles
de la verificacion.

4.3.1 Calculo de viscosidad para metano

El metano, al ser el primer compuesto puro reportado por Bonyadi y Rostami [10],
fue considerado para iniciar las pruebas del algoritmo de célculo. La programacién para
el calculo de viscosidad en el caso del metano a una presion y temperatura especificas
se muestra en el anexo V.

Los primeros calculos se realizaron a cinco temperaturas distintas y una presion de
50 bar, estas condiciones fueron tomadas de la figura 1 del articulo [10]; los resultados
se compararon con los obtenidos por Aspen Plus® y Aspen HYSYS®. Posteriormente,
para poder realizar la comparacion con la base de datos DIPPR, se calcularon las
viscosidades a cinco temperaturas diferentes, mayores a la temperatura normal de
ebullicién del metano con una presion de 1 atm. Esto es debido a que las condiciones
de la base de datos DIPPR para el calculo de la viscosidad estan organizadas conforme
a lo que se reproduce en el apartado 4.2.1. Adicionalmente, se utilizaron dos criterios
para el andlisis de resultados, el primero es el calculé el porcentaje de desviacion
relativa (relative deviation, RD) obtenido con la ecuacion (4.4):

% RD = Hteorica—Hcalculada * 100 (44)

Htedrica

Donde la viscosidad calculada corresponde a la obtenida con el algoritmo y la
viscosidad teorica corresponde al valor de proporcionado por la referencias Aspen Plus,
HYSYS y DIPPR. El segundo criterio para el andlisis de resultados es el porcentaje de
desviacion relativa absoluta promedio que se calcula con la ecuacién (4.5).
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teérica_ , calculada 100

%AARD = YN, [& a x— (4.5)

teorica
Hi N

En la tabla siguiente se reportan los promedios de porcentaje de desviacién con
respecto a las referencias para el célculo de la viscosidad del metano. Estos
porcentajes, en los primeros tres casos, nos muestran la desviacion que los resultados
del programa Viscosidad BR.nb (dato calculado) tienen con respecto a Aspen Plus,
Aspen HYSYS y la base de datos DIPPR (datos tedricos). En los dos siguientes casos,
los porcentajes muestran la desviacion que la base de datos DIPPR tiene con respecto
a las herramientas de simulacién. Y por ultimo, el tercer caso nos nuestra la desviacion
que Aspen Plus tiene con respecto a Aspen HYSYS.

Tabla 4.2 Promedios de porcentajes de desviacion obtenidos.

METANO % AARD
Viscosidad
Viscosidad BR.nb| Viscosidad DIPPRvs Aspen
T(K) P (bar) BR'”bP‘I’ZSSPe" vs Aspen HYSYS |BR.nb vs DIPPR blus DIPPRvs HYSYS  |Aspen Plus vs HYSYS
273.15-410.93 50 1.00 2.27 ND ND ND 2.35
273.15-410.93 1.013 7.77 9.70 9.01 1.37 0.76 2.10

ND: No disponible en la base de datos DIPPR.

4.4, Evaluacion del modelo Bonyadi-Rostami

Para la evaluacion del modelo propuesto por Bonyadi y Rostami, se realizaron los
calculos de viscosidad a gases ligeros como diéxido de carbono y amoniaco, ya que los
resultados para metano no resultan tan favorables al calcularlos a 1 atm, por lo que se
considerd utilizar compuestos no parafinicos; estos compuestos fueron tomados de la
referencia de Prausnitz [23].

Posteriormente, se calcularon las viscosidades a dos compuestos mas: etano y
butano, presentados en el articulo [10]. Y, para observar si los resultados mostrados en
el articulo, para ambos compuestos, son reproducibles, se realizé un analisis grafico de
las figuras 1, 2 y 3 del articulo. Finalmente, se calcularon las envolventes de fase para
cada uno de los compuestos propuestos en éste trabajo. Los detalles de cada
evaluacion se muestran a continuacion:

4.4.1 Calculos de viscosidad para gases ligeros

Tomando los datos de viscosidad reportados por Poling, Prausnitz & O’ Connell, [23]
se calcularon las viscosidades para las siguientes substancias: oxigeno, amoniaco,
diéxido de carbono, metano y n-Pentano a las condiciones de P y T mencionados en la
misma fuente bibliogréfica y los resultados se compararon contra los datos de la
referencia. Posteriormente, se compararon estos resultados con los obtenidos con
Aspen Plus® y Aspen HYSYS®. De igual forma se calcul6 el porcentaje de desviacion
utilizando la ecuacion (4.4). Todos los resultados se presentan en el apartado (5.2).

La siguiente tabla muestra los %AARD de desviacion de los resultados obtenidos.
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Tabla 4.3 Promedios de porcentajes de desviacion obtenidos.

T(K) ‘

% AARD

Viscosidad BR.nb
vs Prausnitz

Viscosidad BR.nb
vs Aspen Plus

Viscosidad BR.nb vs
Aspen HYSYS

Aspen Plus vs
Prausnitz

Aspen HYSYS vs
Prausnitz

Aspen Plus vs
Aspen HYSYS

Compuesto P(bar)

Oxigeno 300 30-304 1.59 133 2.75 0.80 121 1.94
Amoniaco 420,520 50-600 45,08 43.08 84.13 4.47 18.57 28.34
Dioxidode 30,500 50800 25.05 19.09 20.54 5.40 6.27 7.20
carbono

Metano 300,400  50-300 11.25 11.78 30.69 4.66 12.81 20.74
n-Pentano 600 30-160 42.66 43.67 58.22 2.99 10.96 11.32

4.4.2 Caélculo de viscosidad etano y butano

Para continuar con la evaluacion del modelo Bonyadi-Rostami, se realiz6 el célculo

de viscosidad de los compuestos mostrados en el articulo [10] (etano, butano) a
diferentes temperaturas y una presion de 100 bar. Posteriormente, estos célculos se
realizaron a 1 atm para ser comparados con la base de datos DIPPR®. En la tabla 4.4
se presenta el resumen de los %AARD de desviacion obtenidos.

Tabla 4.4 Promedios de porcentajes de desviacion para etano y butano.

% AARD
Viscosidad BR.nb | Viscosidad BR.nb | Viscosidad BR.nb DIPPRvs DIPPRvs Aspen Plus vs
Compuesto T (K) P (bar)

vs Aspen Plus vs Aspen HYSYS vs DIPPR AspenPlus | AspenHYSYS | Aspen HYSYS

Etano 312.15-523.26 100 8.44 16.26 ND ND ND 8.18

312.15-523.27 1.013 11.78 13.20 10.34 1.62 3.29 1.82

Butano 444.59-510.93 100 25.57 49.16 ND ND ND 18.96

423.59-510.93 1.013 5.49 4.44 3.61 1.95 0.99 1.29

ND: No disponible en la base de datos DIPPR.

4.4.3 Analisis gréfico

Debido a los resultados anteriores poco favorables, se realizé un andlisis de imagen
a las Figuras 1, 2 y 3 mostradas en el articulo [10] utilizando la calculadora gréafica del
programa GeoGebra® [33], con el fin asegurar que los valores calculados por el
programa de Wolfram Mathematica® eran semejantes a los reportados. Este analisis de
imagen consistid en ajustar la escala del plano a la imagen como lo muestra la Figura
4.2 y capturar diversos puntos de las isotermas reportadas en las figuras del articulo
[10] ubicando sus coordenadas, las cuales corresponden a la viscosidad (eje x) y
presion (eje y). La precision que presentan las coordenadas de los puntos se considerd
de £ 0.01 debido al tamafio del punto.

Posteriormente, se calcularon estos puntos en la programacion realizada con
Wolfram Mathematica®, en Aspen HYSYS® y Aspen Plus®. Todos los valores se
compararon mediante una representacion grafica, calculando también el porcentaje de
desviacién con la ecuacion 4.4, en la que la viscosidad calculada corresponde al valor
obtenido con el algoritmo y la viscosidad teorica al valor obtenido de las figuras del
articulo.
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Figura 4.2 Ejemplo de andlisis grdfico mediante la herramienta GeoGebra. Los puntos D, E, F
corresponden a diferentes puntos de viscosidad y presion colocados sobre la isoterma de la Figura 1 del
articulo. [10]

La siguiente tabla ofrece el %AARD de desviacion de los resultados del andlisis de
imagen realizado a las figuras 1, 2 y 3 reportadas en el articulo [10].

Tabla 4.5 Promedios de porcentaje de desviacion con respecto al andlisis grdfico de las Figuras 1,2 y 3

[10].
% AARD
Viscosidad BR.nb vs Aspen Plus vs Aspen HYSYS vs Viscosidad BR.nb | Viscosidad BR.nb
Compuesto | T [K] | P [bar] Bonyadi-Rostami Bonyadi-Rostami Bonyadi-Rostami vs Aspen Plus vs Aspen HYSYS
Metano 273-445 50-380 3.65 5.60 4.85 1.84 2.65
Etano 312-524 40-780 61.08 60.49 51.64 11.34 11.55
Butano 423-511 45-680 29.41 28.03 40.99 59.94 71.79

4.4.4 Calculo de envolventes de fase liquido-vapor

En el capitulo 3.1 se mencion6 que, los modelos basados en ecuaciones de estado
deben reproducir el comportamiento de equilibrio de las sustancias. Por lo que, en este
apartado se busca analizar la reproducibilidad de los datos de equilibrio liquido-vapor
que ofrece el modelo propuesto por Bonyadi y Rostami, para ello, se realizaron los
calculos de equilibro en un rango de temperaturas desde el punto triple hasta el punto
critico y, ademas, se construyeron las graficas de la zona de saturacion en el plano
Viscosidad vs Presion.
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Para realizar éste calculo en el programa Viscosidad BR.nb, se modifico la
programacion para incluir la dependencia de la presion y temperatura dentro del
algoritmo y de igual forma incluir el grafico de la envolvente (ver anexo lll).

Y, debido a que este programa revela un gréfico con la forma de una funcién cubica,
se ubicaron las coordenadas de los puntos de saturacion (P, T, p) para diferentes
isotermas y posteriormente se construy6 la curva de saturacion con la ayuda de la
herramienta Excel®. De igual forma, estas envolventes de fase se construyeron con la
informacion proporcionada por las herramientas ya antes mencionadas en el apartado
4.2.1., para compararlas posteriormente. Las envolventes de fase fueron calculadas
para toda la serie de parafinas propuesta.

La figura 4.3 muestra el calculo de diferentes isotermas para metano en un rango de
0 a 50 bar, realizado con el programa Viscosidad BR.nb, donde se resuelve
numéricamente la ecuacion (3.86) y se impone como restriccion que solo se registren
las raices reales.

40t

30

i
)

Presian (bar)

20| 155 K ]

145 K

10 | -
r 120K

B / 90.7 K
G 1 1 1 1

0 1 2 3 4
Viscosidad =107 (Paxs)

Figura 4.3 Isotermas calculadas con el programa Viscosidad BR.nb para el caso de Metano.

(3]

La forma de esta funcion se comporta en términos de las raices que devuelve la
ecuacion (3.86) se explica en la siguiente grafica:
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Figura 4.4 Isoterma 155°C calculada con el programa Viscosidad BR.nb.

Esta representacion gréfica no permite observar claramente la envolvente de fases,
por lo que se ubicaron las coordenadas de los puntos de inflexion y posteriormente se
construyd la envolvente con ayuda de la herramienta Excel® como se ejemplifica en la
figura 4.4.
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Figura 4.5 Diagrama P-u para la region de equilibro liquido-vapor.
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Este diagrama exhibe una similitud con los diagramas P — v — T para el equilibrio de
fases, ya que expone las lineas de saturacién para ambas fases pero en diferente
posicion.

5. ANALISIS DE RESULTADOS

En este capitulo se presentaran los resultados que fueron obtenidos al emplear la
metodologia discutida en el capitulo 4, asi como el andlisis de los mismos.

5.1.  Verificaciéon de los resultados del programa

Para el desarrollo de este trabajo se realiz6 la programacion del modelo Bonyadi-
Rostami, inicialmente para el célculo de viscosidad de metano, tal como se observa en
el anexo IV. En la validacion del algoritmo, se procedio al calculo de viscosidad a cinco
diferentes temperaturas: 273.15, 323.15, 348.15, 377.15, 410.93K y una presion de 50
bar, dichos valores fueron tomados de las isotermas de la figura 1 reportada en el
articulo [10].

Los resultados obtenidos muestran que, al resolver la ecuacion a las condiciones
dadas y en términos de la viscosidad, se obtuvieron las tres raices esperadas, de las
cuales dos resultan ser imaginarias y sin sentido fisico y la tercera es un valor real que
corresponde a la viscosidad del fluido, como se mostro en la figura (4.4), los puntos de

equilibrio estan sefialados cuando se tienen raices reales repetidas.

Los valores de w, M, T, y P, empleados para el célculo de viscosidad de metano y los
compuestos presentados en éste trabajo se obtuvieron de Aspen HYSYS®, los cuales
se resumen en la tabla siguiente:

Tabla 5.1 Tabla de propiedades para componentes puros.

COMPONENTE Mw T, [K] P. [bar] ) Zc NBP [K] TPT [K]
02 32.00000 154.77000 50.80020 0.01900 0.288 90.19960 54.361
NHs 17.03000 405.54901 112.76900 0.25500 0.255 239.69901 195.410
CO2 44.00970 304.10001 73.70000 0.23894 0.274 194.59801 216.580

Metano 16.04290 190.69901 46.40680 0.01150 0.286 111.62500 90.694
Etano 30.06990 305.42801 48.83850 0.09860 0.279 184.55000 90.352
Propano 44.09700 369.89801 42.56660 0.15240 0.276 231.04800 85.470
n-Butano 58.12400 425.19901 37.96620 0.20100 0.274 272.64801 134.860
n-Pentano 72.15100 469.60001 33.75120 0.25389 0.268 309.20901 143.420
n-Hexano 86.17790 507.89801 30.31620 0.30070 0.264 341.88000 177.830
n-Heptano 100.20500 540.15802 27.36780 0.34979 0.261 371.57901 182.570
n-Octano 114.23200 568.59802 24.96620 0.40180 0.259 398.82001 216.380
n-Nonano 128.25900 594.59802 23.00070 0.44549 0.257 423.96701 219.660
n-Decano 142.28500 617.59802 21.07550 0.48848 0.256 447.29901 243.510
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La tabla 5.2 reporta los resultados de los primeros calculos de viscosidad para
metano y la comparacién de los resultados obtenidos con las herramientas Aspen Plus®
y Aspen HYSYS®.

Se puede observar que la comparacion con Aspen Plus reporta un menor promedio
de desviacion relativa con un 1%. Y que, los valores obtenidos por el programa realizado
en Wolfram Mathematica son similares a los calculados con Aspen plus, con
desviaciones relativas menores a 0.6%, con excepcion del valor obtenido a 273.15K que
tiene la desviacion relativa mas grande. Pero al comparar los resultados con Aspen
HYSYS éstos resultan ser mayores, a pesar de haberse utilizado los valores que la
herramienta ofrece para las propiedades del compuesto. También, se puede observar
gue ambas herramientas, Aspen Plus y Aspen HYSYS, muestran una desviacion
promedio de 2.35%, la cual es mayor que las comparadas con el programa Viscosidad
BR.nb.

Tabla 5.2 Resultados de viscosidad para metano a 50 bar y % desviacion relativa absoluta.

METANO | Viscosidad * 1075 (Pa.s) % desviacion relativa absoluta
TIK] P [bar] Aspen HYSYS  AspenPlus  Viscosidad BR.nb \Cjcz::iidjzcsb VZ“’Z:;Z‘: iﬁ:b A:Sppee”np:\‘(;;’;
273.15 50 bar 1.1612 1.1391 1.1843 1.99 3.97 1.90
323.15 50 bar 1.2992 1.2675 1.2749 1.87 0.58 2.44
348.15 50 bar 1.3625 1.3328 1.3321 2.23 0.05 2.18
377.15 50 bar 1.4459 1.4080 1.4050 2.83 0.21 2.62
410.93 50 bar 1.5341 1.4944 1.4970 2.42 0.17 2.59
Promedio 2.27 1.00 2.35

En las tablas 5.3 y 5.4 se exponen los resultados de los calculos realizados a 1 atm
y las comparaciones realizadas con las bases de datos. La tabla 5.4, revela que los
porcentajes de desviacion obtenidos a 1 atm son mayores que en los célculos realizados
anteriormente a 50 bar con el programa Viscosidad BR.nb. Y que las menores
desviaciones obtenidas a estas condiciones se encuentran al comparar la base de datos
DIPPR y la herramienta Aspen HYSYS. También, se puede observar que al comparar
los resultados del programa Viscosidad BR.nb con las bases de datos, la menor
desviacion se obtiene al compararlo con Aspen Plus, con una desviacion promedio de
7.77%.

Adicionalmente, se compararon los resultados de las bases de datos y éstos
muestran que Aspen HYSYS y DIPPR tienen los valores de viscosidad més similares,
con una desviacion promedio de 0.76%. En este caso también, Aspen HYSYS y Aspen
Plus reportan una diferencia en los valores de viscosidad con una desviacion promedio
de 2.10%, muy cercana a la obtenida en los calculos a 50 bar de 2.35%.
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Tabla 5.3 Resultados de viscosidad para metano a 1 atm.

METANO Viscosidad * 1075 (Pa.s)
T[K] P [bar] Aspen HYSYS  Aspen Plus DIPPR Viscosidad BR.nb
273.15 1.013 1.0424 1.0230 1.0378 0.9312
323.15 1.013 1.2076 1.1818 1.1978 1.0763
348.15 1.013 1.2856 1.2574 1.2741 1.1531
377.15 1.013 1.3720 1.3421 1.3601 1.2458
410.93 1.013 1.4682 1.4373 1.4569 1.3587
Tabla 5.4 Porcentajes de desviacion relativa absoluta para metano.
METANO % desviacion relativa absoluta
T Plbal | e v gt veomen . DPPR S spenits DPRRis e <P EET
273.15 1.013 10.66 8.97 10.27 0.44 1.45 1.87
323.15 1.013 10.87 8.93 10.14 0.82 1.35 214
348.15 1.013 10.30 8.29 9.50 0.89 133 2.19
377.15 1.013 9.20 7.18 8.40 0.87 1.34 2.18
410.93 1.013 7.46 5.47 6.74 0.77 1.37 211
Promedio 9.70 .77 9.01 0.76 137 2.10

Estos resultados sugieren que el algoritmo reproduce mejores resultados a altas
temperaturas con respecto a los datos obtenidos con Aspen Plus. Por lo que se puede
decir que la programacion hasta el momento se habia realizado de forma correcta.

Las graficas 5.1 y 5.2 ilustran el comportamiento de los resultados obtenidos a 50
bar y 1 atm, respectivamente. En ambas graficas se puede observar que la
programacion Viscosidad BR.nb sigue una tendencia similar a las referencias utilizadas.
En el primer caso, los resultados se encuentran en un rango aceptable. En el segundo,
como se vio en la tabla 5.2, los resultados revelan una diferencia significativa. Con esto
se puede proponer gue, hasta este punto el modelo tiene mejores resultados cuando se
aplica a altas presiones.
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Grdfica 5.1. Comportamiento de la viscosidad para metano a 50 bar.
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Grdfica 5.2. Comportamiento de la viscosidad para metano a 1 atm.

Con los resultados obtenidos a 50 bar, podemos decir que la programaciéon en
Wolfram Mathematica se realiz6 de manera correcta, pues se obtienen valores
numeéricos razonables para datos de viscosidad, aunque, al realizar los calculos a 1 atm,
los resultados no fueron muy favorables, pero se observa que éstos siguen la misma
tendencia que los de la referencia.

Este escenario revela una complicacion del modelo Bonyadi-Rostami en su
prediccion de los valores de viscosidad. Ya que sus resultados arrojan una diferencia
muy significativa a baja presion.
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5.2. Viscosidad de gases ligeros

Con los resultados obtenidos, poco favorables, para metano a 1 atm, se considero
realizar el calculo de viscosidad a gases ligeros como: oxigeno, amoniaco y diéxido de
carbono, reportados por Poling, Prausnitz & O’ Connell [23]. Adicionalmente, la literatura
ofrece datos de viscosidad para metano y n-pentano. Los cuales también fueron
comparados.

En la tabla 5.5 se reportan los valores de viscosidad obtenidos. Dichos valores se
calcularon siguiendo el algoritmo de calculo mostrado en el anexo Il y cambiando los
datos de entrada para cada compuesto. Se puede notar que las viscosidades calculadas
para amoniaco exhiben diferencias muy notables al compararse con todas las
referencias. Y que, para el caso del oxigeno, los resultados son mas similares.

Tabla 5.5 Viscosidades calculadas a las condiciones de la referencia [23].
Viscosidad *1075 [Pa.s]

Compuesto T[K] P[bar] Prausnitz Aspen HYSYS Aspen Plus Viscosidad BR.nb
Oxigeno 300 30.4 2.128 2.1644 2.1007 2.0821
81 2.257 2.2964 2.2383 2.2073
152 2.503 2.5373 2.5049 2.4659
304 3.193 3.1925 3.2247 3.1760
Amoniaco 420 50 1.49 1.3211 1.5306 1.6693
150 3.49 2.7464 3.3398 5.9337
300 5.71 3.9100 6.0214 9.1571
600 7.52 4.4247 8.1238 11.6478
520 50 1.85 1.6283 1.8754 1.9911
150 1.96 1.8733 2.0720 2.7816
300 2.96 2.6031 2.7705 4.7419
600 4.66 3.9704 4.7417 7.1559
Diéxido de 360 50 1.90 1.9878 1.9667 2.3784
carbono 100 2.30 2.3435 2.3821 3.3008
400 7.30 6.6572 7.8873 7.9510
800 11.04 10.1818 11.2080 9.6728
500 50 2.43 2.7012 2.5139 2.9533
100 2.54 2.8465 2.6808 3.2844
400 4.11 4.2387 4.4261 5.4808
800 6.36 6.4029 6.9865 8.0251
Metano 200 40 0.90 0.9505 0.9080 1.1867
100 2.96 2.0863 3.2110 3.4971
200 4.15 2.4162 4.3670 4.6169
500 40 1.80 1.7401 1.7028 1.8139
100 1.87 1.8167 1.7788 1.8997
200 2.04 1.9733 1.9430 2.1164
500 2.63 2.5427 2.5504 2.9302
n-Pentano 600 20.3 1.43 1.4883 1.4538 1.7947
81.1 2.42 2.1933 2.2970 3.7527
152 3.83 3.0855 3.9156 5.6459

En la tabla 5.6, se presentan los porcentajes de desviacion relativa de los resultados
obtenidos anteriormente. En ella se puede comprobar que los resultados para amoniaco
tienen las mayores desviaciones, especialmente al comparar los resultados obtenidos
del programa Viscosidad BR.nb contra los obtenidos con Aspen HYSYS. Mientras que
para el caso del oxigeno se obtienen menores desviaciones en la mayoria de los casos.
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Los resultados para oxigeno, calculados con el programa propuesto, arrojan una
mayor diferencia al compararlos con Aspen HYSYS, mientras que los comparados con
Aspen Plus son menores. Esto sugiere que el programa calcula de forma correcta la
viscosidad, ya que Aspen Plus calcula valores muy similares a los de la referencia
Prausnitz. Y que, el modelo estudiado ofrece resultados aceptables para oxigeno.

Para el caso del di6xido de carbono, los resultados del programa muestran
diferencias en todos los casos, siendo mayores al compararlos con los reportados por
Prausnitz. Los datos negativos de desviacion relativa, sefialan que los valores de la
viscosidad calculados con el programa Viscosidad BR.nb, son mayores que los de las
referencias en la mayoria de casos.

En esta ocasion, para metano, Poling, Prausnitz & O’ Connell ofrecen datos de
viscosidad a diferentes condiciones. Pero los resultados obtenidos con el programa
nuevamente revelan diferencias notables al compararlos con las referencias, siendo
mayores al compararlos con Aspen HYSYS. Nuevamente, el modelo en cuestion
presenta problemas para el calculo de viscosidad para metano y amoniaco. Para el caso
de n-Pentano, los resultados tampoco son favorables, pues muestran desviaciones muy
grandes cuando se compararon con Aspen HYSYS. Y de igual forma para el diéxido de
carbono se obtienen diferencias notables cuando se comparan los resultados del
programa Viscosidad BR.nb con las referencias, a excepcion del valor calculado con
Aspen Plus a 360K y 400bar.

Tabla 5.6 Viscosidades calculadas a las condiciones de la referencia [23].

% desviacion relativa

Compuesto TIK] Plbar] Viscosidad ETR.nb Viscosidad BR.nb |Viscosidad BR.nb vs | Aspen Plu_s vs | Aspen HYS_YS vs | Aspen Plus vs
vs Prausnitz vs Aspen Plus Aspen HYSYS Prausnitz Prausnitz Aspen HYSYS
Oxigeno 300 30.4 2.16 0.89 3.81 1.28 -1.71 2.94
81 2.20 1.38 3.88 0.83 -1.74 2.53
152 1.48 1.55 2.81 -0.07 -1.37 1.28
304 0.53 1.51 0.52 -0.99 0.02 -1.01
Amoniaco 420 50 -12.03 -9.06 -26.36 -2.72 11.34 -15.86
150 -70.02 -77.67 -116.05 4.30 21.31 -21.60
300 -60.37 -52.08 -134.20 -5.45 31.52 -54.00
600 -54.89 -43.38 -163.24 -8.03 41.16 -83.60
520 50 -7.63 -6.17 -22.28 -1.37 11.98 -15.17
150 -41.92 -34.25 -48.48 -5.71 4.42 -10.61
300 -60.20 -71.16 -82.17 6.40 12.06 -6.43
600 -53.56 -50.91 -80.23 -1.75 14.80 -19.43
Diodxido de 360 50 -25.18 -20.94 -19.65 -3.51 -4.62 1.06
carbono 100 -43.51 -38.57 -40.85 -3.57 -1.89 -1.65
400 -8.92 -0.81 -19.44 -8.05 8.81 -18.48
800 12.38 13.70 5.00 -1.52 7.77 -10.08
500 50 -21.53 -17.48 -9.33 -3.45 -11.16 6.93
100 -29.31 -22.51 -15.38 -5.54 -12.07 5.82
400 -33.35 -23.83 -29.30 -7.69 -3.13 -4.42
800 -26.18 -14.86 -25.34 -9.85 -0.67 -9.12
Metano 200 40 -31.86 -30.70 -24.86 -0.89 -5.61 4.47
100 -18.14 -8.91 -67.62 -8.48 29.52 -53.91
200 -11.25 -5.72 -91.08 -5.23 41.78 -80.74
500 40 -0.77 -6.52 -4.24 5.40 3.33 2.14
100 -1.59 -6.79 -4.57 4.88 2.85 2.09
200 -3.75 -8.92 -7.25 4.75 3.27 1.54
500 -11.41 -14.89 -15.24 3.03 3.32 -0.30
n-Pentano 600 20.3 -25.50 -23.45 -20.58 -1.66 -4.08 2.32
81.1 -55.07 -63.37 -71.10 5.08 9.37 -4.73
152 -47.41 -44.19 -82.98 -2.23 19.44 -26.91
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Con la informacién de la tabla anterior también se puede ver que, al comparar los
resultados de las referencias, éstos exponen variaciones importantes entre ellas. Siendo
menores en el caso del oxigeno y mayores para amoniaco cuando se compararon los
valores de Aspen Plus y Aspen HYSYS. Esto deja en evidencia que las mismas
referencias muestran diferencias en sus resultados al calcular la viscosidad de gases
ligeros a las mismas condiciones de presidn y temperatura; éstas diferencias pueden
deberse a los métodos que cada herramienta utiliza para el calculo de viscosidad.
Adicionalmente, se observa que Aspen Plus arrojéo mejores resultados, en la mayoria de
casos, con respecto a los reportados por Prausnitz.

5.3. Viscosidad etano y butano.

Para observar si el modelo muestra un problema para calcular la viscosidad a baja
presién, como se sefial6 en el apartado 5.1 para metano, se analizaron dos compuestos
mas reportados en el articulo: etano y butano, los célculos se realizaron a diferentes
temperaturas y una presién de 1 atm, dicha presién se tomé de la figura 2 del articulo
Bonyadi-Rostami [10] posteriormente se realizaron los calculos a 100 bar. La tabla 5.7
ofrece los datos de viscosidad obtenidos para ambos compuestos. Para el caso de la
base de datos DIPPR no es posible calcular los datos de viscosidad a 100 bar, debido a
las condiciones reportadas en el apartado 4.2.1 de la misma base de datos.

Tabla 5.7 Resultados de viscosidad para etano y butano a 50 bar y 1 atm.

Viscosidad *1075 [Pa.s]

Compuesto P [bar] TI[K] Aspen HYSYS Aspen Plus DIPPR Viscosidad BR.nb

Etano 1.013 312.15 0.98502 0.98771 0.97664 0.94464
323.15 1.01985 1.02061 1.00817 0.96127

373.15 1.17828 1.16642 1.14780 1.03814

423.15 1.33504 1.30604 1.28198 1.11713

473.93 1.49022 1.44176 1.41336 1.19960

523.26 1.63571 1.56814 1.53680 1.28195

100 312.15 3.81718 4.41305 ND 5.04503

323.15 3.10544 3.93027 ND 4.19150

373.15 1.87531 1.92129 ND 1.84722

423.15 1.76004 1.76850 ND 1.66211

473.93 1.81176 1.78902 ND 1.63032

523.26 1.90044 1.84917 ND 1.64654

Butano 1.013 423.59 1.04878 1.06689 1.05097 1.03565
444.59 1.10507 1.12474 1.10020 1.06867

460.93 1.14917 1.16358 1.13841 1.09470

510.93 1.28532 1.28007 1.25491 1.17618

100 444.59 4.46102 5.19573 ND 6.53648

460.93 3.54918 4.67104 ND 5.73422

510.93 2.59881 2.82734 ND 3.62288

ND: No disponible en la base de datos DIPPR.
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En la tabla 5.8 se presentan las comparaciones realizadas, asi como los porcentajes
de desviacion; se puede observar que los resultados del programa tienen desviaciones
significativas (>8% [10]) en varias ocasiones. Para el caso de etano se obtienen menores
desviaciones cuando son comparadas con Aspen Plus a 100 bar, mientras que a 1 atm
las desviaciones con respecto a la base de datos DIPPR son ligeramente menores que
las demas referencias. En el caso de butano, se muestran desviaciones menores cuando
se realizaron los calculos a 1 atm que a 100 bar. Esto permite ver que el modelo BR
exhibe un problema de calculo no sélo a baja presion, como se observé en los resultados
para metano. Ademas, en ésta tabla se identifica que al comparar los resultados de las
referencias Aspen HYSYS y DIPPR, éstos resultan ser mas cercanos, en la mayoria de
casos, para la viscosidad del butano.

Tabla 5.8 Porcentajes de desviacion relativa de resultados para etano y butano.

% desviacion relativa

Compuesto P [bar] TIK] Viscosidad BR.nb | Viscosidad BR.nb | Viscosidad BR.nb DIPPR vs DIPPR vs Aspen Plus vs
vs Aspen Plus vs Aspen HYSYS vs DIPPR Aspen Plus | Aspen HYSYS [ Aspen HYSYS
Etano 1.013 312.15 4.36 4.10 3.28 1.12 0.85 -0.27
323.15 5.81 5.74 4.65 1.22 1.15 -0.07
373.15 11.00 11.89 9.55 1.60 2.59 1.01
423.15 14.46 16.32 12.86 1.84 3.97 2.17
473.93 16.80 19.50 15.12 1.97 5.16 3.25
523.26 18.25 21.63 16.58 2.00 6.05 4.13
100 312.15 -14.32 -32.17 NA NA NA -15.61
323.15 -6.65 -34.97 NA NA NA -26.56
373.15 3.86 1.50 NA NA NA -2.45
423.15 6.02 5.56 NA NA NA -0.48
473.93 8.87 10.01 NA NA NA 1.26
523.26 10.96 13.36 NA NA NA 2.70
Butano 1.013 423.59 2.93 1.25 1.46 1.49 -0.21 -1.73
444.59 4.99 3.29 2.87 2.18 0.44 -1.78
460.93 5.92 4.74 3.84 2.16 0.94 -1.25
510.93 8.12 8.49 6.27 1.97 2.37 0.41
100 444.59 -25.80 -46.52 NA NA NA -16.47
460.93 -22.76 -61.56 NA NA NA -31.61
510.93 -28.14 -39.41 NA NA NA -8.79

NA: No aplica para la base de datos DIPPR.

Con los resultados de las tablas 5.6 y 5.8 se nota que el modelo reproduce datos de
viscosidad inapropiados, pues se han encontrado grandes desviaciones con respecto a
los reportados por la literatura y las herramientas comerciales. Esto genera la inquietud
de conocer si la programacion realizada en Wolfram Mathematica era correcta o si el
modelo en cuestion muestra complicaciones para el calculo de la viscosidad a ciertas
condiciones de presion y temperatura.

Para resolver la primera cuestion se consider6 realizar la programacion del modelo
Bonyadi-Rostami en la herramienta Excel®. Para ello se utilizé una presiéon y una
temperatura de las ya empleadas con anterioridad para metano, los datos para el
componente puro se tomaron de la tabla 5.1 de este trabajo y con ayuda de Solver se
calculo el valor de la viscosidad. El resultado obtenido con Excel fue el mismo que el
calculado en Wolfram Mathematica. Posteriormente, se repitieron los calculos a
diferentes condiciones, en los que de nueva cuenta se obtenian los mismos valores en
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ambas programaciones. Esto permitid verificar la programacion propuesta y sus
resultados, por lo que se procedi6 a resolver la segunda cuestion.

5.4. Resultados del andlisis grafico

En primer lugar, se trat6 de verificar si la informacion reportada en la articulo [10] era
reproducible y, debido a que no se presentan tablas con datos de viscosidad, se realizd
un analisis de imagen a las figuras 1, 2 y 3 del mencionado trabajo que corresponden a
metano, etano y butano, respectivamente. Este analisis consistio en ubicar las
coordenadas de distintos puntos del grafico, utilizando la calculadora grafica del
programa GeoGebra®. Posteriormente, con la informaciéon obtenida de presion y
temperatura, se calculé la viscosidad en los programas Viscosidad BR.nb, Aspen Plus
y Aspen HYSYS. También, se calcul6 el porcentaje de desviacién para comprobar que
se obtuvieron resultados similares a los reportados y observar si existe alguna diferencia
con las herramientas comerciales.

En la tabla 5.9 se presenta los %AARD para los resultados obtenidos de la figura 1
del articulo [10] correspondiente a metano. Las temperaturas corresponden a cada una
de las isotermas reportadas. Se puede observar que el programa Viscosidad BR.nb no
reproduce completamente los valores reporta.dos en la figura 1 mencionada y que a
323.15K se obtienen resultados similares, con respecto a los reportados por Bonyadi y
Rostami. Dicha diferencia del 1.98% puede atribuirse al valor de los datos de
propiedades para el componente puro que los autores hayan utilizado, pues las
referencias pueden variar hasta en un 1%, dependiendo de la fuente consultada.
También, se puede observar que los resultados del programa Viscosidad BR.nb con
respecto a los obtenidos con Aspen Plus, tienen mejores resultados a 323.15 y 348.15K,
con desviaciones menores a 1%.

Tabla 5.9 Comparacion de resultados del andlisis grdfico para metano.

Metano % AARD
T [K] p [bar] Viscosidéd BR.nb \./S Aspen' Plus vs 4 Aspen'HYSYS Vs . Viscosidad BR.nb | Viscosidad BR.nb
Bonyadi-Rostami Bonyadi-Rostami Bonyadi-Rostami vs Aspen Plus vs Aspen HYSYS
273.15 50-380 6.34 11.57 8.70 2.21 4.68
323.15 50-381 1.98 0.25 1.53 0.74 2.14
348.15 50-382 2.13 2.80 1.61 0.62 0.91
377.15 50-383 3.01 3.93 3.77 1.52 0.95
410.93 50-384 3.87 6.40 5.76 2.47 2.69
444.26 50-385 4.56 8.68 7.72 3.50 4.53
Promedio 3.65 5.60 4.85 1.84 2.65

En las gréaficas 5.3 — 5.8 se ilustran los comportamientos de viscosidad para cada
una de las isotermas, calculados con las diferentes herramientas, el programa
propuesto y los reportados en el articulo.
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Grdfica 5.3. Comportamiento de la viscosidad para metano a 273.15K.
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Grdfica 5.4. Comportamiento de la viscosidad para metano a 323.15K.
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Grdfica 5.5. Comportamiento de la viscosidad para metano a 348.15K.
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En la gréfica 5.3, se puede observar que los datos reportados por Bonyadi y Rostami
se encuentran alejados de los resultados obtenidos con el programa y las herramientas,
a presiones mayores de 150 bar. Esta diferencia de resultados es mas notable en las
gréficas 5.6, 5.7 y 5.8 en la que los valores reportados son mayores a los calculados.
Sélo en la grafica 5.4 se observa que los resultados son similares. Cabe resaltar que,
aungue los valores reportados por Bonyadi y Rostami muestran diferencias, los
calculados con el programa Viscosidad BR.nb reportan mayor similitud con los
resultados de Aspen HYSYS y Aspen Plus en la mayoria de casos, con excepcion de
los obtenidos a 273.15, 410.93 y 444.26K en los que se obtiene un mejor ajuste a
presiones menores de 150 bar.

Los resultados del analisis grafico para Etano se presentan en la siguiente tabla 5.9,
donde se observa que los datos reportados no pudieron ser reproducidos ni con el
programa Viscosidad BR.nb, ni con las herramientas comerciales, pues las
comparaciones entre éstos exhiben grandes desviaciones, todas mayores a 5%. Por
otro lado, los resultados del programa Viscosidad BR.nb tienen un mejor desempefio
gue los reportados en la figura 2 del articulo, pues se obtuvieron desviaciones menores
cuando se compararon contra los resultados de Aspen HYSYS y Aspen Plus.

Tabla 5.10 Comparacion de resultados del andlisis grdfico para etano.

Etano % AARD
T [K] p [bar] Viscosidéd BR.nbYs AsperT Plus vs . Aspen‘HYSYSvs ' Viscosidad BR.nb vs | Viscosidad BR.nb vs
Bonyadi-Rostami Bonyadi-Rostami Bonyadi-Rostami Aspen Plus Aspen HYSYS

312.15 40-780 140.14 141.07 113.04 13.13 18.34

323.15 40-780 96.95 102.50 77.82 9.84 17.08

373.15 40-780 20.66 32.76 23.28 9.84 5.98

423.15 40-780 15.58 5.82 9.76 10.69 7.54

473.93 40-780 41.03 34.29 36.23 12.04 9.84

523.26 40-780 54.32 49.61 51.07 12.34 10.75
Promedio 61.08 60.49 51.64 11.34 11.55

En las graficas 5.9 — 5.14, se ilustran los comportamientos de los calculos realizados
a las temperaturas reportadas y de los valores obtenidos de la figura 2 ya mencionada.

T=312.15

900

0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2
Viscosidad ¥10~4 [Pa.s]
- ~» - Viscosidad BR.nb Aspen HYSYS —=@&— Aspen Plus Maodelo Bonyadi-Rostami

Grdfica 5.9. Comportamiento de la viscosidad para etano a 312.15K.
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Grdfica 5.10. Comportamiento de la viscosidad para etano a 323.15K.

T=373.15

900
800
700
600
500
400
300
200

100

0.0 0.1 0.2 03 0.4 0.5 0.6 0.7 08
Viscosidad 1074 [Pa.s]
- <> - Viscosidad BR.nb Aspen HYSYS —&— Aspen Plus Modelo Bonyadi-Rostami

Grdfica 5.11. Comportamiento de la viscosidad para etano a 373.15K.
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Grdfica 5.13. Comportamiento de la viscosidad para etano a 473.93K.

800
700
600

500

Presion [bar]
B
Q
(=]

300

200

100

0.0 0.1 0.2 03 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0
Viscosidad *10"4 [Pa.s]
- =» - Viscosidad BR.nb Aspen HYSYS —=@— Aspen Plus Modelo Bonyadi-Rostami

Grdfica 5.14. Comportamiento de la viscosidad para etano a 523.26K.

Con base en la comparacién de los resultados presentados en la tabla 5.9 y las
graficas 5.9-5.14 se observa que no es posible reproducir los valores reportados en el
trabajo de Bonyadi-Rostami [10] para el caso de Etano, pues se obtienen desviaciones
mayores al 100% en los célculos realizados a 312.15K. Nuevamente se revela que los
resultados del programa Viscosidad BR.nb se encuentran mas cercanos a los
calculados con las herramientas comerciales y que siguen una tendencia similar.

Para el caso del butano, las comparaciones de los resultados del analisis grafico se
presentan en la tabla 5.11. En la que rapidamente resalta una desviacion muy grande
gue corresponde a la comparacion del modelo Viscosidad BR.nb contra Aspen Plus,
pero ésta desviacion se debe a que dicha herramienta a 423.59K, devuelve el mismo
valor de viscosidad en todo el rango de presiones (3.281866 x 10° Pa.s), el lector podra
verificar éste resultado realizando la simulacion en Aspen Plus V10.
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Tabla 5.11 Comparacion de resultados del andlisis grdfico para butano.

Butano % AARD
Viscosbidad AspenPlusvs | Aspen HYSYSvs Viscosidad Viscosidad
T [K] P [bar] BBR.n V? Bonyadi- Bonyadi- BR.nb vs Aspen [ BR.nb vs Aspen
onyadl'- Rostami Rostami Plus HYSYS
Rostami

423.59 90-680 54.94 45.31 24.52 206.29 59.43
444.59 90-680 22.80 8.05 26.25 14.05 70.82
460.93 70-680 0.65 12.47 45.25 16.23 87.29
510.93 45-680 40.97 46.04 65.10 12.33 68.40
Promedio 29.41 28.03 40.99 59.94 71.79

También, se puede observar que en la mayoria de los resultados se tienen

desviaciones muy grandes, con excepcion de los obtenidos a 460.93K con el programa
Viscosidad BR.nb, pues al compararlos con los valores reportados, se obtuvo una buena
correlacion con una desviacidon menor al 1%. Las graficas 5.15 — 5.18 describen el

comportamiento de las isotermas calculadas.

200 T=423.59

700 »

600 07
= 500 o’
o 4
2 .
§ 400 o
a 300 L)

200 _a g

AT
100 g
0
2.0 40 6.0 8.0 10.0 12.0 14.0
Viscosidad *1015 [Pa.s]
- > - Viscosidad BR.nh Aspen HYSYS —@— Aspen Plus Modelo Bonyadi-Rostami
Grdfica 5.15. Comportamiento de la viscosidad para butano a 423.59K.
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Grdfica 5.16. Comportamiento de la viscosidad para butano a 444.59K.
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T=460.93
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Grdfica 5.17. Comportamiento de la viscosidad para butano a 460.93K.
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Grdfica 5.18. Comportamiento de la viscosidad para butano a 510.93K.

En la gréfica 5.15 se observa, como ya se menciond, el valor constante que calcula
la herramienta Aspen plus a las condiciones dadas, pero también se observa que
ninguna de las herramientas devolvié valores similares. Sélo a partir de la grafica 5.16
se muestra que el programa Viscosidad BR.nb sigue una tendencia similar a los
resultados de Aspen Plus, pero a pesar de ello sigue existiendo una desviacion
significativa, ésta tendencia se vuelve mas clara en la grafica 5.18 con una desviacion
menor en los resultados. Adicionalmente, como ya se menciond, sélo a 460.93K se
observa que el programa propuesto y los datos reportados devuelven resultados muy
similares con una deviacion promedio de 0.65%.

Cabe mencionar que aunque se obtienen desviaciones muy grandes, los resultados
de las herramientas Aspen Plus, Aspen HYSYS y el programa Viscosidad BR.nb, a las
condiciones reportadas, siguen tendencias similares.
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5.5. Resultados envolventes de fase

Como se mencion6 en el apartado 4.4.4, los modelos basados en ecuaciones de
estado deben reproducir el comportamiento de equilibrio de las sustancias. Por esta
razon se buscé construir las envolventes de fase con el programa Viscosidad BR.nb
para cada compuesto de la serie de parafinas y posteriormente compararlas con las
construidas con las herramientas comerciales, para observar si el modelo propuesto por
Bonyadi y Rostami muestra un desajuste. Dichas envolventes se obtuvieron
modificando la programacion propuesta, como lo ejemplifica el anexo lll, en la que se
incluye la dependencia de la presiébn y temperatura por medio del comando
ParametricPlot[{}], en la que se fijaron distintos valores de temperatura y un rango de
presiones menor o igual que la presion criitica del compuesto.

La grafica 5.19 ilustra la envolvente de fases obtenida, para el caso de metano, con
el programa Viscosidad BR.nb modificado (Anexo V), asi como las envolventes
obtenidas con las herramientas Aspen Plus ®, Aspen HYSYS ®, DIPPR.

Diagrama P - p Metano

Vapor Saturado (HYSYS)
Liquido Saturado (HYSYS)

20 Liquido Saturado (Visc BR.nb)
Vapor Saturado (Visc BR.nb)

Vapor Saturado (Aspen Plus)
Liquido Saturado (Aspen Plus)
30 ——Lliquido Saturado (DIPPR)
Vapor Saturado (DIPPR)

Presion (bar)

wv

1.00E-06 1.00E-05 i . 1.00E-04 1.00E-03
Viscosidad (Pa.s)

Grdfica 5.19. Envolventes de fase para Metano en el plano P - y.

En la gréfica 5.19 se observan claramente las envolventes de fases. En la cual, como
se mencion6 en el apartado 4.4.4., la parte izquierda de la envolvente corresponde a la
zona del gas saturado y el lado derecho corresponde la zona del liquido saturado.

Asi mismo, se observd que, con en analisis cualitativo de ciertos puntos, la
envolvente de fases obtenida con el programa Viscosidad BR.nb no coincide con las
envolventes que ofrecen las herramientas comerciales. Por lo que se consider6 que los
autores ajustaron los pardmetros las ecuaciones Q1, Q2 y Q3 a ciertas zonas de presion
y temperatura en los cuales los valores de viscosidad si son reproducibles o que éstos
parametros fueron ajustados con valores experimentales propios de los autores.

Para comprobar si éste fenomeno ocurria en otros compuestos y no solo en el
metano, se realizaron las envolventes de fases a toda la serie de parafinas presentadas
en el apartado 4.2. Estas envolventes de fase se construyeron en un rango de
temperaturas y presiones menores a las condiciones criticas del compuesto. De igual
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forma, se compararon con las envolventes de fase obtenidas con las herramientas

mencioandas.

Las graficas 5.20 - 5.28 presentan las envolventes obtenidas para los compuestos:
Etano, Propano, Butano, Pentano, Hexano, Heptano, Octano, Nonano y Decano. Y los
anexos V — XIV muestran los algoritmos de célculo para las envolventes de cada
componente, respectivamente.
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Grdfica 5.20. Envolventes de fase para Etano en el plano P-y..
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Grdfica 5.21. Envolventes de fase para Propano en el plano P - u1.
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Grdfica 5.22. Envolventes de fase para Butano en el plano P — y.
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Grdfica 5.23. Envolventes de fase para Pentano en el plano P - y..
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Grdfica 5.24. Envolventes de fase para Hexano en el plano P - p.
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Grdfica 5.25. Envolventes de fase para Heptano en el plano P - u1.
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Grdfica 5.26. Envolventes de fase para Octano en el plano P - u.
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Grdfica 5.27. Envolventes de fase para Nonano en el plano P - 1.
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Diagrama P-p1 Decano
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Grdfica 5.28. Envolventes de fase para Decano en el plano P - 1.

En las gréaficas 5.20, 5.21 y 5.22 se nota que los resultados del programa Viscosidad
BR.nb caen dentro de la zona de equilibrio que las demas herramientas calculan. Por

otra parte, a partir de la grafica 5.23 (pentano) algunos de los datos se encuentran por
fuera de la zona de equilibrio.

También, se puede observar que incluso las herramientas comerciales exhiben
desviaciones en el célculo de la viscosidad del liquido saturado. Siendo las mas
relevantes, las gréaficas obtenidas para Hexano, Heptano, Octano y Decano, las cuales
reportan desviaciones significativas.

Estos resultados permiten observar que el modelo propuesto por Bonyadi y Rostami
presentan un problema, pues la ecuacion cubica no permite obtener los datos de
equilibrio de los componentes puros, pues predice inaporpiadamente la linea de
saturacion del vapor y en algunos casos la linea de saturacion del liquido.
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6. CONCLUSIONES

En este trabajo se programaron las ecuaciones del modelo propuesto por
Mohammad Bonyadi y Mina Rostami [10] con el uso del software Wolfram
Mathematica. Esta programacion se realizé siguiendo la informacion reportada en la
referencia. Con ello fue posible realizar los primeros célculos de viscosidad para el
metano y realizar su comparacion con valores reportados en la literatura. Pero estos
valores mostraron un grado de error significativo.

Se verificd que la programacion del modelo se realizara de forma correcta. Mediante
el uso de Excel y la herramienta Solver se resolvieron las ecuaciones y la
comparacion de los resultados en ambas programaciones, arrojan los mismos datos.

Se calcularon valores de viscosidad para tres de los compuestos mencionados en la
en el articulo [10], pero los resultados no fueron favorables, pues exhibieron
desviaciones significativas al compararlos con datos obtenidos de la literatura y de
las herramientas comerciales, asi como de la base de datos DIPPR.

El andlisis grafico realizado a las figuras reportadas en el articulo, revelé que no
podian ser reproducibles. Ya que a pesar de tomar los datos de las figuras, los
resultados calculados con el programa Viscosidad BR.nb no coinciden con los
presentados por Bonyadi y Rostami . Ademas, se observo que los calculos obtenidos
con Wolfram Mathematica arrojan una menor desviacion y una tendencia similar en
el comportamiento del fluido al compararlos con los datos de Aspen HYSYS y Aspen
Plus.

Para un futuro trabajo, se propone utilizar a los pardmetros Q1, Q2 y Q3 como
parametros de ajuste. De esta manera se corregiran las desviaciones de la viscosidad
para la fase vapor.

El modelo en cuestién no reproduce el comportamiento fenomenoldgico de la fase
vapor de los fluidos, pues se observd que los resultados obtenidos, para algunos
compuestos, caian dentro de la zona de saturacién que las demas herramientas
calculaban y gue otros quedaban fuera de esa zona. Se concluye que este nuevo
modelo no puede ser aplicado como una referencia para el calculo de viscosidades
en fluidos de yacimiento.
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8. ANEXOS

Anexo |. Algoritmo de calculo de viscosidad “Viscosidad BR.nb”

Viscosidad BR.nb - Wolfram Mathemnatica 12.05tudent Edition - uso personal solamente

Archive Edicién Insertar Formato Celda Graficos Evaluacién Paletas Ventana Ayuda

WOLFRAM MATHEMATICA | EDICION PARA ESTUDIANTES

ClearAll["Global™ +"];

(#Algoritmo para el cilculo de viscosidad mediante el método

M.Boyandi-M.Rostami, Fluid Phase Equilibria 451 (2017)40 - 47%)

(#*Datos requeridoss)

w = 8.889;
Tc = 888 (=l=) ;
Pc = £8.88 (+Bar=) ;

Zc = B.8eee ;
Mw = 20.80@(+ g/mols);
——(*K*);

-
n

P = --(%Bars);

(#Célculo de Q's ecuaciones 17,18,19+)

Ql = ©.8519 + ©.4082xw —3.8489*&12;
Q2 = 1.7583 - 8.6588B+w + 33.5945*&12;
Q3 = ©.3247 - 1.0350*»w + 4.1439*&12;

(#Calculo Tr y Prs)
Tr[T_ ] := T/ Tc;
Pr = P/Pc;

(#Célculo de ecuaciones B - 15#)

SIT 1 := @ VTTTT-1)) | o3, (VPr -2)%
T[T ] := (1+Ql« ((Tr[7T] #«Pr)®35_1))7%;
He = 7.7*18'?*Tc'”E*MHG'S*Pcz‘B;

rc= (uc*Tec) / (PcxZc);

r [T ] :=rc*T[T];

a= ©.42748 » (n:2 * Pcz) /Tc;

b = @.98664 % rc * Pc / Tc ;
b [T ] :t=bxd [T];

(#*Modelo de viscocidad propuestox)
r[T] =P a
x1[T_] := HSolve[—T+ . - =8, u, Reals];
esolvedor numético  [T] M (u+b) imerds reales

X1[T_]
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Anexo Il. Modificacion de algoritmo “Viscosidad BR.nb” para la dependencia de
presion y temperatura.

WOLFRAM MATHEMATICA | EDICION PARA ESTUDIANTES

ClearAll["Global® +"];

(#Algoritmo para el cdlculo de viscosidad mediante el método

M.Boyandi-M.Rostami, Fluid Phase Equilibria 451 (2017)40 - 47x)

(#* Datos requeridosx)

w = ©.800;

Tc = 888 (+l+) ;

Pc = ©0.8@(+Bars) ;

Zc = 8.080 ;

Mw = 20.80@(+ g/mols) ;

(#Calculo de Q s ecuaciones 17,18,19%)
Ql = ©.8519 + 9.48082 x w —3.&4&9*&12;
Q2 = 1.7583 - 8.65@8+w + 38.6945 x w” ;
Q3 = ©.3247 - 1.0358+w + 4.1489 %0’ ;
(#Calculo Tr y Prs)

Tr[T_] i= T/ Tc;

Pr[P_] := P/Pc;

(#Cilculo de ecuaciones B8 - 15%)

617_, 7 1 1= @ VTTT1) L gz (Vor[e] -1)%;

T [T_,P_]:= (1 + Q1 = ((Tr[T] *Pr[p])G.S _1}}—2;

M = 7.7*18'?*Tc'”s*ﬁwg'S*PJﬁ;
re= (HexTe) / (PcxZc);

r[T 4,P ]i=rcxt[T, Pl;

a= ©.42748@2335+ (rc’ +Pc?) /Te;

b = 2.88664834996 + rc x Pc / Tc ;
b°[T_,P ]:=bxd [T, P];

{*Modele de viscocidad propuestos)
r[T,P]*P a

x1[T_, P ] := NSDIVE[T == . _ s
Hrb [T, Pl i (1 + b)

7 Reals];

X1[-=-, ==-]
XL[---, -=-]
X1[---, -=-]



Anexo lll. Modificacion de algoritmo “Viscosidad BR.nb” para el célculo de
viscosidad en la zona de saturacion.

WOLFRAM MATHEMATICA | EDICION PARA ESTUDIANTES

ClearAll["Global +"];

(#*Algoritmo para el cdlculeo de viscosidad mediante el método
M.Boyandi-M.Rostami, Fluid Phase Equilibria 451 (2@17)4© - 47=x)

{+* Datos requeridosx)
w = 2ee;

Tec =@ (+Kx) ;
Pc = ee@(+Barx) ;
Zc = ©80; ( *Referencia: Prausnitzs)

Mw = @88 (=« g/mols+) ;

(#*Calculo de Q s ecuaciones 17,18,19%)
Q1 ©.8519 + ©.4082+w - 3.0409 + w’ 3

Q2 1.7583 - B8.6588B+w + 33.6945*&:2;
Q3 = ©.3247 - 1.0350*w + 4.1489*&:2;
(#Calculo Tr y Prx)

Tr[T_] 1= T/ Te;

Pr[P_] := P/Pc;

(*Cédlculo de ecuaciones 8 - 15x)

[T , P ] := el @ (VIrTT-1)) | 53, ('\:‘Pr[p] —1}2;
TIT_,P_1:= (1+Qlw ((Tr[T] =Pr[P])?"> -1}}‘2;
e = ?.?*19'?*Tc'1"r5*Mw0'5*Pc2f3;

re = (uc+Tc) / (Pc*Zc);

r[T_,P ] :=rcxT[T, P];

a = ©.4274802335+ (rc” + Pc’) /Te;

b = ©.88664034996 x rc+ Pc / Tc ;
b[T_, P ]:=Dbx¢[T,P];

(*Modelo de viscocidad propuestos:)
r [T, P]*P a

x1[T_, P ] :=N501ve[ - . - y Uy Reals];
“nb [T, P] i (i1 + b)

s=u /. Last[x1[T, P]1];
ParametricPlot[{{ (u /. Last[x1[eee, rr]]) x10°, rr}}, {rr, @, 5@},

AspectRatio -+ 1/1, PlotRange - {{©@, 5}, {@, 5@0}}, Frame - True,

Framelabel - {"Uiscnsidad +10° (Paxs)" , "Presidn (bar) “],

PlotLegends - {"T = GGGI{"}]
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Anexo IV. Algoritmo de célculo paralaviscosidad de Metanoa Ty P.

Viscosidad BR-Metano- AMEXD [V.nb - Welfram Mathematica 12.05tudent Edition - uso personal sclamente

Archive Edicién  Insertar Formatoe  Celda  Graficos  Evaluacién  Paletas  Ventana Ayuda
WOLFRAM MATHEMATICA | EDICION PARA ESTUDIANTES
Inf- = ClearAll ["Global™ +"] ;
(#Algoritmo de calculeo de viscocidad usando metodo reportado por M.Boyandi,

Fluid Phase Equilibria 451 (2017)40 - 47%)

(+ Datos para metanox)
w = @8.9114984000101686;
Tc = 198.699005126953 («K+) ;

Pc = 46.4068017578125 («Bar=) j
Ic = B.286;

Mw = 16.0429000854492 [+ g/mols);
T =323.15(=K=);

P = 5@ («Bar=);

(#Calculo de Qs ecuaciones 17,18,19+)

Q1 = @.8519 + 9.4082 «xw - 3.34@9*&.!1;

Q2 = 1.7583 - B.650B+w + 3B.E-945*m1;
Q3 = 8.3247 - 1.0350xw + 4.1489 + v’ ;
(#Cdlculo de Tr y Prs)

Tr= T/ TcCj

Pr = P/Pcj;

(#Calculo de ecuaciones 8 15%)
= nl:ql*':ﬁ 1]] + Q3= ("-J Pr = 1)1;

T = (1+Qix((Trapr)®®-1))7%;

1/6 23

ue = 7.7+187 & Tc * M & Pc H
re= (pcxTc) / (PcaxIcC);

F =Fc*Tj

a= 0.4274802335x (rc’ #Pc’) /Tc;

b = B.08664034996 %+ rc+ Pc/ T ;
b= badj;

(#Modelo de viscocidad propuestosx)
r &P a ]

NSolve|T == -
e:[".--#‘-'::b' pz{pub}’ .

ouif = | {u -+ 6.02239x10 © - 9.0000224713 1}, (1 +6.92239x10 ° : 0.0000224713 1}, (u -+ @.0000130516) |
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Anexo V. Algoritmo de calculo para envolvente de fases de Metano.

WOLFRAM MATHEMATICA | EDICION PARA ESTUDIANTES

ClearAall ["Global™ +"];

porra Toao

(#Algoritmo para el cdlculo de viscosidad mediante el método
M.Boyandi-M.Rostami, Fluid Phase Equilibria 451 (2017)40 - 47+«)

(= Datos para Metanox)
w = 8.0114984000102 ;
Tc = 196.6998851269530 ( +K+ )

Pc = 46.4068017578125 (+Bars) ;
Ic = ©.286 ; (=Referencia: Prausnitz)
Mw = 16.08429000854492 [+ z/mol+) ;

(#Calculo de Qs ecuaciones 17,18,19. Articulo Modelo Bonyadi-Rostamix)

Q1 = 9.8519 + 0.4082 +w - 3.0409 + o’ 3
Q2 = 1.7583 - B.oO0B+w + 38.6945 x w” ;
03 = 9.3247 - 1.0350+«w + 4.1439*&11;

(#Calculo Tr y Prx)
Tr[T_] == T/TcCj
Pr[F_] := P/PcCj

(#Calculo de ecuaciones B - 15%)

s(7_, p_1 = N gz (Verrey -1

T[T_sP )= (14Q1s ((Tr(T]#Pr[P])**-1))"%;
pe = 7. 7107 « Tc V8 wma® x P2

re = (pexTc) S (PCc&xZcC)s

riT_sP_ ) :i=rcaxtc[T, P];

a = 0.4274802335x (rc” «Pc’) /Tc;

b = 0.08664034996 + rc % Pc/ TC ;
B°[T_sP_] :=bxd [Ty P1;

{#Modelo de viscocidad propuesto®]

r[Ty P] *F a
*¥[T_, P_] == MEalvE[T == — - T Ileals];
colvedsr numidizo [ Ta Pl w{u+ b niimer

rges B Brns rejle=
=l el LS Tealess
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Graphics |ParametricPlot u /. Last[x1[98, rr x10°, rr},
{6raphics| [{{c [x1[ 11) =1€°, rr}

grafico grafico parametrico uttimo

{(u 7. Last[x1[90.694, rr]]) +108°, rr}, { (u /. Last[x1[188, rr]]) +10°, rr},
utimo ltimo

{(u 7. Last[x1[10@, rr]1]) *10°, rr}, {(u /. Last[x1[183, rr]]) +10°, rr},
ultimo altimo

{(u 7. Last[x1[110, rr]1]) x10°, rr}, {(u /. Last[x1[115, rr]]) =»10°, rr},
uimo uliimo

{(u 7. Last[x1[120, rr]1]) +10°, rr}, {(k /. Last[x1[178, rr]]) «16°, rr},
utimo tltimo

{(u 7. Last[x1[13@, rr]1]) «10°, rr}, {(u /. Last[x1[135, rr]]) *»10°, rr},
Liimo uitimo

{(u 7. Last[x1[140, rr]1]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[145, rr]]) =16°, rr},
utimo tltimo

{(u 7. Last[x1[150, rr]1]) +10°, rr}, {(k /. Last[x1[155, rr]]) «16°, rr},
ultimo altimo

{(u 7. Last[x1[16@, rr]1]) «10°, rr}, {(u /. Last[x1[165, rr]]) »10°, rr},
uimo uliimo

{(u /. Last[x1[170, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[175, rr]]) =1€°, rr},
Uftimo LUitimo

{(u7. Last[x1[180, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[185, rr]]) =10°, rr},
litimo lltimo

{(u /. Last[x1[19@, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[190.7, rr]]) +10°, rr}}, {rr, @, 58},
litimo lltimo

AspectRatio - 1/1, PlotRange » {{©, 5}, {©, 50}}, Frame -» True,

ciente de aspecto ango de representac marco verdadero

FrameLabel -+ {"Viscosidad +10° (Pass)", "Presién (bar)"}]], Dynamic[MousePosition["Graphics"]]}
etiqueta de marco dinamico |posicion del raton

50

40 ¢
30

20 b i, None}

Viscosidad #107 (Pass)
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Anexo VI. Algoritmo de célculo para envolvente de fases de Etano.

WOLFRAM MATHEMATICA |EDICION PARA ESTUDIANTES

ClearAll["Global™ «™];
(#Algoritme para el cdlcule de viscosidad mediante el método
M.Boyandi-M.Rostami, Fluid Phase Equilibria 451 (2017)40 - 47x)

(# Datos para Etanox)
w = B.09865000001431 ;

Tc = 305.4280090332030 ( <K+ ) ;

Pc = 4B.B3B5009765625 (=Bar+) ;

Ic = @.279 ; («Referencia: Prausnitzz)
Mw = 30.0699005126953 [« z/mols);

(#Calculo de Qs ecuaciones 17,18,19. Articule Modelo Bonyadi-Rostamisx)

Q1 = ©.8519 + 0. 4082 xw - 3.3-1@9*&1;
Q2 = 1.7583 - B.6508+w + 38.6945+w” ;
Q3 = 8.3247 - 1.0350xw + 4.1489 & w” ;

(#Calculo Tr y Prsx)

Tr[T_] := T/Tc;

Pr[P ] := P/Pcj;

(#Calculo de ecuaciones 8 - 15%)

o17_5 71 := e N, gy (Verte) 1)

T[T 5P 1:= (LeQilw ((Tr[T]«Pr[P])®%-1))7%;
pe = 7.7#107 « T Y e ma® 5 P

re= (pcxTc) J (Pcxdc);

r[T_sF ] i=rext[T, Flj;

a = 0.4274802335 (rc’ «Pc’) /Tc;

b = 0.08664034996 + rc + Pc / TcC ;

b [T 4P ] :=bsd [Ty P];

(#Modelo de viscocidad propuestosx)

r[T, Pl=FP a
T Heals];

= | Bd oy

YA[T , P ] 2= MSalue[T:: ;
S MEBT (TSPl u(useb)

Lyl
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{Eraph:.cs[Parame'l:r:.cPlo‘t[{{(u /. Las'l:[xl[BB 352, rr]]) + 10°, re}y {(u /. Last[x1[1ee rr]]) «10°, re},
'I"-I':'_: \'1 parametrico I

{(u /. Last[x1[118@, rr]]) «10° ) rr}, {(u /. Last[x1[128@, rr]]) +10° 3 rr}, {(u /. Last[x1[138@, rr]]) *185, rr},
(iitima (iifima (iitimo

{tur. Last[x1[15@, rr]]) +10°, redy {(u /. Last[x1[16@, rr]]) £ 10°, rr}y { (1 /. Last[x1[17@, rr]]) +10°, rr},
uitima umimao LIEMo

{(u. /. Last[x1[19@, rr]]) t185, rr}, {(u /. Last[x1l[21@, rr]]) *185, rr}, {(u /. Last[x1[22@, rr]]) *185, rr},
(iltima (ltime (iitimo

{(u /. Last[x1[230, rr]]) «10°, re}y {(u /. Last[x1[240, rr]]) +10°, rr}y { (i /. Last[x1[25@, rr]]) +10°, rr},
(iitima (iifime (iitimo

{(u /. Last[x1[260, rr]]) £1€°, rr}, {(u /. Last[x1[27@, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[280, rr]]) * 1€°, rr},
(Itimo (itimo (ltimo

(/. Last[x1[285, rr]]) #1@°, rr}, { (1 /. Last[x1[29@, rr]]) «1@°, rri, { (1 /. Last[x1[295, rr]]) +187, rr},

. 5 . 5 5
uitima umimao LMo

{(u. /. Last[x1[3@@, rr]]) t185, rr}, {(u /. Last[x1[385, rr]]) *185, rr}, {(u /. Last[x1[3085.4288090332838, rr]]) *185, rr}},

{(u /e Last[xl[lse 7,rr]]) * 10° P rr}}, {rr, @, 50}, AspectRatio +1/1, PlotRange + {{©, 5} {e, 5@}}, Frame -+ True,

(itima cociente de aspecto rangc de representac marco rdad

Framelabel - {"Viscosidad +10° (Paxs)" , "Presién (bar) “}]] Dynam:tc [MousePos:L'I::Lon["Gr‘aph:l.cs"]]}
etiqueta de marce nam posicidn del ratd

50

40

30

20

Presian (bar)

Out[34]= { » None

10

0 1 2 3 4 5
Viscosidad »10° (Paxs)
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Anexo VII. Algoritmo de célculo para envolvente de fases de Propano.

WOLFRAM MATHEMATICA | EDICION PARA ESTUDIANTES

In[445):= ClearAll ["Global™ +™] ;
{#Algoritmo para el cdlculo de viscosidad mediante el método
M.Boyandi-M.Rostami, Fluid Phase Equilibria 451 (2017)40 - 47x)

(#* Datos para Propanox)

w = @.1524800018835;

Tc = 369.8980102530060 ( «K+) ;

Pc = 42.5666015625000 [ «Bar+) ;

It = 8.276 ; (+Referencia: Prausnitzs)
Mw = 44.8970001220703 ([« g/mols);

{#Calculo de Q°s ecuaciones 17,18,19. Articulo Modelo Bonyadi-Rostamisx)
Q1 = @.8519 + 9.4082xw - 3.0409 + w” H

Q2 1.7583 - B.6508+w + 38.6045xw’ H

Q3 = 8.3247 - 1.0350xw + 4.1489 x 0® ;

{#Calculo Tr y Prs)

Tr[T ] 2= T/Tcj

Pr[FP_] 1= P/fPCj;

(#Calculo de ecuaciones B - 15+)
3 2
o17_, p_) z= @ NTTA) L gay (Vertey -1)%;

TIT , P )= (14QLa ((Tr[T]=Pr[P])®® -1))%;

He = 7.7+107 « Tc ”'-’*I-MB‘E'*PEIH;
rc= {ucx=Tc) / (Pc=IcC);
Fr[T_s P ) :=rcxT[Ty P]j;
a = 0.4274802335+ (rc” xPc’) [/ Tc;

b = 0.08664034996 « rc « Pc / TC ;
b [T_»,FP_ ] :=bxd [T, Fl;

{#Modelo de wviscocidad propuestos)
r[Ty Fl%F a

HL[T 4 P ] := MSalvE[T = - - s My REﬂlS];

resolvedsr numiis? [Ta Pl u(u+b)

L= = | EdlEss
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{Graphics [ParametricPlot [{{(x /. Last[x1[85.47@, rr]]) +10°, re}, {(u /. Last[x1[9@, rr]]) +10°, rr},

{(u 7. Last[x1[120, rr]]) »1€°, rr}, {(x /. Last[x1[150, rr]]) +1@°, rr}, {(u /. Last[x1[170, rr]]) +10@°, rr},
{(u /. Last[x1[19@, rr]1]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[363, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[365, rr]]) =16, rr},
{(u7. Last[x1[340, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[21@, rr]]) +1€°, rr}, {(u /. Last[x1[225, rr]]) +10°, rr},
{(u 7. Last[x1[240, rr]]) »1€°, rr}, {(x /. Last[x1[255, rr]]) +1@°, rr}, {(u /. Last[x1[270, rr]]) +10@°, rr},
{(u 7. Last[x1[285, rr]1]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[300, rr]]) +16°, rr}, {(u /. Last[x1[315, rr]]) =16, rr},
{(u7. Last[x1[330, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[345, rr]]) +1€°, rr}, {(u /. Last[x1[350, rr]]) +10°, rr},
{(n 7. Last[x1[355, rr]]) «1€°, rr}, {(u /. Last[x1[36@, rr]]) +1€°, rr},

{(.u /. Last[x1[369.8980102539068, rr]]) +18°, rr‘}}, {rr, @, 45}, AspectRatio-»>1/1,

PlotRange » {{1, 4}, {®, 45}}, Frame -» True, FrameLabel - {"Viscosidad +10° (Paxs)", "Presién (bar)"}]],

Dynamic [MousePosition["Graphics™]] }

40[

30

20 ] 1

, NoneJl
10-/

0 n n n n n

10 15 20 25 30 35 40

Viscosidad +10° (Pass)

Qut[465]=

Fresion (bar)

pm—_—

i
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Anexo VIII. Algoritmo de calculo para envolvente de fases de Butano.

WOLFRAM MATHEMATICA | EDICION PARA ESTUDIANTES

ClearAll[“Global™ =™];
{#Algoritmo para el cdlculo de viscosidad mediante el método
M.Boyandi-M.Rostami; Fluid Phase Equilibria 451 (2017)408 - 47x)

(# Datos para Butanox)
w = @.2010000050068 ;
Tc = 425.1996051269538 ([ «+K+) ;

Pc = 37.9662011718750 [ «Bars] ;
Ic = 8.274 ; («Referencia: Prausnitzsz)
Mw = 58.1240005493164 (+ g/mols);

(#Calculo de Qs ecuaciones 17,18,19. Articulo Modelo Bonyadi-Rostamis)

01 = 8.8519 + O.4082 v+ w - 3.0409 + w” H
02 = 1.7583 - B.65@Bxw + 38.6945 % 1" ;
Q3 = 8.3247 - 1.8350xw + 4.1489 « w” ;

(#Calculo Tr y Pra)
Tr[T_] == T/TCj
Pr[F_] := F/PC;

(#Calculo de ecuaciones 8 - 15%)
o17_, 71 z= VT gay (Verpey -1)7;

T[T ,P 1= (1+QLe ((Tr[T]#Pr[P]}®° -1))7%;
ME = 7.7+107 = Tc i“lﬁimn‘E'*Pclﬂ;

re= {uc*Tc) / (PcxZc);

r[T sP ] i=rcxT[Ty Pl;

a= 0.4274802335+ (rc’ #Pc’) /Tc;

b = 0.08664034996 + rc+ Pc / TC ;

b [T s F 1 :=bxd [T, Fl;

(#Modelo de wiscocidad propuestos)

r[Ty; F] =P a
¥1[T , P ] == MS-ulvE[T == - a2 Hi Reals];
T s p=b[Ts Pl u(u+h)

U L AL

L

Loz IS e L
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{Graphics [ParametricPlot[{{(x /. La

grafico

st[x1[134.860, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[405, rr]]) +1€°, rr},

grafico parametrco uftimo uttimo

{(u/. Last[x1[155, rr]]) x10°, rr}, {(u /. Last[x1[415, rr]1]) »10°, rr}, {(u /. Last[x1[185, rr]]) «10°, rr},
tftimo tftimo tftimo

{(u /. Last[x1[26@, rr]]) «10°, rr}, {(u /. Last[x1[375, rr]]) «»10°, rr}, {(u /. Last[x1[230, rr]]) +10°, rr},
titimo titimo ditimo

{(u/. Last[x1[245, rr]]) *10°, rr}, {(u /. Last[x1[260, rr]1]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[275, rr]]) x10°, rr},
uiimo uiimo uiimo

{(u/. Last[x1[29@, rr]]) x10°, rr}, {(u /. Last[x1[3@5, rr]1]) »10°, rr}, {(u /. Last[x1[320, rr]]) «10°, rr},
tftimo tftimo tftimo

{(u /. Last[x1[335, rr]]) «10°, rr}, {(u /. Last[x1[350, rr]]) «»10°, rr}, {(u /. Last[x1[365, rr]]) +10°, rr},
titimo titimo ditimo

{(u/. Last[x1[385, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[395, rr]1]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[400, rr]]) x10°, rr},
uiimo uiimo uiimo

{(u/. Last[x1[418, rr]]) x10°, rr}, {(u /. Last[x1[420, rr]]) =10°, rr},
uttimo uttimo

{(u 7. Last[x1[425.1996051269538, rr]]) +10°, rr}}, {rr, @, 4@}, AspectRatio »1/1,

timo cociente de aspecto

PlotRange » {{0, 8}, {0, 40}}, Frame - True, FrameLabel - {"Viscosidad +10° (Pass)", "Presién (bar)"}]],

ango de representaciol marco verd eliqueta de marco

Dynamic[MousePosition[“Graphics“]]}

amamico posicion del raton

40

30+

Presian (bar)
%]
=

Out[507]= { N None}

Viscosidad 109 (Pass)
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Anexo IX. Algoritmo de calculo para envolvente de fases de Pentano.

WOLFRAM MATHEMATICA |EDICION PARA ESTUDIANTES

ClearAll["Global™ +™];
(#«Algoritmo para el calculo de viscosidad mediante el método
M.Boyandi-M.Rostami, Fluid Phase Equilibria 451 (2017)40 - 47=%)

(+# Datos para Pentanox)
w = @.2538000877343;
Tc = 469.6000061035168 (<K« j;

Pc = 33.7512011718750 («Bar=) j;
Ic = B.268 ; («Referencia: Prausnitz#)
Mw = 72.1510009765625 (= g/ molx) 3

(#Calculo de Q’s ecuaciones 17,18,19. Articulo Modelo Bonyadi-Rostamix)

Q1 = @.8519 + 0.4082+w - 3.0400 + 0’ H
02 = 1.7583 - B.6508xw + 38.6945 x w” ;
Q3 = 8.3247 - 1.935%0xw + 4.1439*&1;

(#Calculo Tr y Prs)

Tr[T_] := T#Tcj;

Pr[P_ ] := P/PCj;

(#Calculo de ecuaciones 8 - 15%)

o17_, 71 := P VTN gay (Verger 1)

TT_ 5P ] := (1+QLs ((Tr[T] =«Pr[P])}*® -1))%;
e = 7.7=18 TV et pct? H

rc= (pexTc) f (Pocxic);

r[T_sFP_ ] i=rcxT[Ts Fl;

a= 0.4274802335 (rc* +P?) /Tc;

b = 8.98664034996 % rc &« Pc / TC ;

b [T_,FP ] :i=bxd [Ty Fl;

(#Modelo de wiscocidad propuestos)

r[Ty Pl xF a
X¥1[T ;P ] == HSalvE[T = - 3 Ma Heals];

iz [Ts P m(u+b)

[

05 reales
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{Graphics [ParametricPlot [{{(u /. Last[x1[143.420, rr]]) +16°, rr}, {(u /. Last[x1[16@, rr]]) +10°, rr},
tim ultimo

grafico grafico paramétrico titimo

{(u/. Last[x1[190, rr]]) «10°, rr}, {(u /. Last[x1[210, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[240, rr]]) +10°, rr},
uimmo uimmao ummao
{(u /. Last[x1[270, rr]]) «10°, rr}, {(u /. Last[x1[290, rr]]) «1@°, rr}, {(u /. Last[x1[310, rr]]) +10°, rr},
ultimo ultimo uttimo
{r. Last[x1[33@, rr]]) x10°, rr}, {(u/. Last[x1[350, rr]]) x10°, re}, {(u /. Last[x1[370, rr]]) x10°, rr},
ulimo ulimo ulimo
(/. Last[x1[390, rr]]) *10°, rr}, { (¢ /. Last[x1[400, rr]]) *10°, rr}, { (¢ /. Last[x1[410, rr]]) *10°, rri,
5 5 5
uimmo uimmao ummao
(/. Last[x1[420, rr]]) «10°, rr}, { (u /. Last[x1[430, rr]]) *10°, rr}, { (1 /. Last[x1[435, rr]]) 10", rri,
. ’ . ’ . ’
uiimo uifimo uifimo
{(u /. Last[x1[440, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[445, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[45@, rr]]) +16°, rr},
ulnmo ulnmo ulnmo
{(u /. Last[x1[455, rr]1) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[460, rr]]) +1@°, rr}, {(u /. Last[x1[465, rr]]) +10°, rr},
uimmo uimmao ummao

{(u /. Last[x1[469.6000061035160, rr]]) +10°, rr}}, {rr, 0, 50}, AspectRatio »1/1,

mo coclente de aspecio

PlotRange » {{@, 11}, {8, 4@}}, Frame - True, FrameLabel » {"Viscosidad +10° (Pass)", "Presidn (bar)"}]],

rango de representacio marco verd eliquela de marco

Dynamic [MousePosition["Graphics"]] }

dinémico  [posicién del rafon

40

30

20

Presidn (bar)

Out[528]= { 3 None}

10

0 2 4 6 8 10
Viscosidad 10° (Pass)
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Anexo X. Algoritmo de célculo para envolvente de fases de Hexano.

VOLFRAM MATHEMATICA | EDICION PARA ESTUDIANTES

Clearall ["Global™ ="];
(#Algoritmo para el cdlculo de viscosidad mediante el método
M.Boyandi-M.Rostami, Fluid Phase Equilibria 451 (2017)40 - 47%)

(# Datos para Hexanox)

w = B.3007000088692 ;

Tc = 507.8980102539060 («K+) ;

Pc 38.3162011718758 [ «Bars) ;

It = 8.264; (+Referencia: Prausnitz+)
Mw = B86.1779022216797 (+« g/mols);

{#Calculo de Qs ecuaciones 17,18,19. Articulo Modelo Bonyadi-Rostamix)

Q1 = 9.8519 + 0.4082 xw - 3.0409 + w” H
Q2 = 1.7583 - B.6508B~xw + 38.6945 x w” ;
03 = 9.3247 - 1.8350+w + 4.1439*&1;

(#Calculo Tr y Prs)
Tr[T_] = T/Tcj;
Pr[P_]:= P/fPCj;

(#Calculo de ecuaciones B - 15x)
o17_, p_) := e gay (Vergey -1)7;

T[T_,P_]:= (1+QLs ((Tr[T]#Pr[P])®°-1))"%;
He = .7 % 107 « Tc V% e m®® w P2 H

re= (pc=Tc) f (PcxZc)j

r[T 4P ) i=rcxtT[T, Fl;

a = 0.4274802335 « (rc” #Pc’) /Tc;

b = 0.08664034996 « rc+ Pc / TC ;
b'[T_, P ] := bxd [Ty Pl

{ *Modelo de viscocidad propuestox)

r[TsF]lxF a
[T = = - s My Ileals];
s P [Ta P w (4 b)

®¥1[T 4, P ] := NSolve

T
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{6raphics[ParametricPlot[{{(u /. Last[x1[177.830, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[200, rr]]) +10°, rr},
g"af co -I'.":'lf CO parametrico uitimo uiimo

{(u/. Last[x1[225, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[25@, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[275, rr]]) +10°, rr},
tftimo ultimo ultimo

{(u /. Last[x1[308, rr]]) «10°, rr}, {(u /. Last[x1[325, rr]]) «10°, rr}, {(u /. Last[x1[350@, rr]]) +10°, rr},
altimo ultimo ultimo

{(u /. Last[x1[375, rr]]) «10°, rr}, {(u /. Last[x1[390, rr]]) «10°, rr}, {(u /. Last[x1[400, rr]]) +10°, rr},
uttimo uiiimo ultmo

{(u/. Last[x1[410, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[420, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[430, rr]]) +10°, rr},
uftimo uiiimo uitimo

{(u/. Last[x1[440, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[45@, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[46@, rr]]) +10°, rr},
tftimo ultimo ultimo

{(u /. Last[x1[478, rr]]) «10°, rr}, {(u /. Last[x1[480, rr]]) «10°, rr}, {(u /. Last[x1[490, rr]]) +10°, rr},
altimo ultimo ultimo

{(u /. Last[x1[508, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[504, rr]]) «10°, rr},
uftimo uitimo

{(u /. Last[x1[507.8980102539060, rr]]) 10>, rr}}, {rr, 8, 50}, AspectRatio »1/1,

mo

clente de aspecto

PlotRange - {{@, 1@}, {1, 35}}, Frame - True, FrameLabel » {"Viscosidad «10° (Pass)", "Presién (bar)"}]],

rango de representaclo marco verd eliquela de marco

Dynamic [MousePosition["Graphics"]] ]-

dindmico  |posicion del raton
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Anexo Xl. Algoritmo de célculo para envolvente de fases de Heptano.

WOLFRAM MATHEMATICA | EDICION PARA ESTUDIANTES

ClearAall["Global™ +"];
(#*Algoritmo para el cdlculo de viscosidad mediante el método
M.Boyandi-M.Rostami, Fluid Phase Equilibria 451 (2017)48 - 47=)

(# Datos para Heptanox)
w = 8.3497900068760;
Tc = 540.1580200195310 ( <K=+ ;

Pc = 27.3678002020688 (+Bar+) ;
Zc = 9.26198 ; (=Referencia: Prausnitzs)
M = 100.2050018310550 (+ g/ /mols) ;

(#Calculo de Qs ecuaciones 17,18,19. Articulo Modelo Bonyadi-Rostamis)

Q1 = @.8519 + ©.4082xw - 3.0409 + u” ;
Q2 = 1.7583 - B.65@Bxw + 38.6945 x w” ;
Q3 = 8.3247 - 1.8350+xw + 4.1439*&1;

(#Calculo Tr y Pr=)
Tr[T_] == T/TcCj;
Pr[FP_] := P/fPC;

(#Calculo de ecuaciones 8 - 15%)
- T 2
[T 5P ] 1= ol VT )) Q3 (w‘ PriP] - 1} ;

T[T 3P 1= (1+Q1s ((Tr[T]«Pr[P])®% -1))7;

1/6 273,

Me = 7.7%18°7 & Tc M & Pc H
re= (pocxTc) f (PocxZC);
r[T sP ] i=rcxT[T, P];
a = 0.4274802335 (rc” «Pc?) /Tc;

b = 0.08664034996 % rc + Pc / TC ;
b [T _,FP ] :=bx¢ [T, Fl;

{#Modelo de wviscocidad propuestos)
r[Ty, P] =P a

¥1[T , P ] := MSalvE[T = - = a2 My Reals];

oivedsr numbiz 2 [Ts P] u (u+b) o -1

el 5 Uy odlit->
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{Graphics[ParametricPlot[{{ (u /. Last[x1[182.57@, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[20@, rr]]) »16°, rr},
grafico grafico paramétrico Glimo ultimo
u /. Last[x1[225, rr]]) «10°, rr}, {(u /. Last[x1[250, rr]]) +16°, rr}, {(u /. Last[x1[275, rr]]) =16°, rr},
{( [x1[ 11) ( [x1[ 11 ( [x1[ 11)
tltimo Glimo ultimo
u /. Last[x1[300, rr]]) «10°, rr}, { (u /. Last[x1[325, rr]]) #16°, rr}, {(u /. Last[x1[350, rr]]) «16°, rr},
{( [x1[ 11) ( [x1[ 11 ( [x1[ 11)
tltimo Glimo ultimo
/. Last[x1[375, rr]]) «10°, rr /. Last[x1[4@0, rr]]) +10°, rr /. Last[x1[425, rr]]) «10°, rr
{(u [x1[375, rr]]) sreeks [ [x1[4€@, rr]]) sreks {(un [x1[425, rr]]) s e},
tltimo Ulimo ultimo
. Last[x1[450, rr]]) *10°, rr . Last[x1[478, rr]]) =10°, rr . Last[x1[48@, rr]]) +10°, rr
{wr [x1[45@, rr]]) seeks {(uv [x1[478, rr]]) srrks {(us [x1[480, rr]]) srrks
tltimo Ultimo ltimo
u /. Last[x1[490, rr]1]) «10°, rr}, {(u /. Last[x1[500, rr]]) #18°, rr}, {(u /. Last[x1[510, rr]]) =10°, rr},
{¢ [x1[ 1 }s {¢ [x1[ m ( [x1[ 1)

uftimo uftimo uitmo

{(ur. Last[x1[515, rr]]) »16%, rr}, {(u /. Last[x1[520, rr]]) +16°, rr}, {(u /. Last[x1[525, rr]]) +10°, rr},
uftimo uftimo uitmo

{(ur. Last[x1[530, rr]]) »16°, rr}, {(u /. Last[x1[535, rr]]) +16°, rr},
uiimo uftimo

{(u 7. Last[x1[540.1580200195318, rr]]) +10°, rr}}, {rr, @, 58}, AspectRatio »1/1,

ulimo coclente de aspecio

PlotRange —» {{@, 7}, {4, 30}}, Frame > True, FrameLabel » {"Viscosidad %18° (Paxs)", "Presién (bar) "1l
rango de reg acion marco verd-- eliqueta de marco
Dynamic [MousePosition["Graphics™]] }

dindmico  |posicién del ratdn

out[42]= { 1, None}

Presion (bar)

0 1 2 3 4 5 6 T
Viscosidad «10° (Paxs)
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Anexo XIl. Algoritmo de célculo para envolvente de fases de Octano.

WOLFRAM MATHEMATICA | EDICION PARA ESTUDIANTES

ClearAll["Global™ +"]3;

bo
(#Algoritmo para el cdlculo de viscosidad mediante el método
M.Boyandi-M.Rostami, Fluid Phase Equilibria 451 (2017)40 - 47%)

(+ Datos para Octanox)

w = 8.4018060066280;

Tc = 568.5980224609380 (k=) ;

Pc = 24.9662011718750 (+Bar+) ;

Ic = @.299 ; («Referencia: Prausnitzs)
Mw = 114.2320022583010 (+ g/mol+);

(#Calculo de Q"s ecuaciones 17,18,19. Articulo Modelo Bonyadi-Rostamix)
Q1 = ©.8519 + 0.4082 v w - 3.0409 & u® H

Q2 = 1.7583 - B.6hO@B+w + 33.6945*4102;

Q3 = 9.3247 - 1.0350+w + 4.1489 « w” ;

(#Calculo Tr y Prx)

Tr[T_] == T/Tcj;

Pr[P_] := P/PcCj;

(#Calculo de ecuaciones B - 15#%)

STy P ] 2= [T, @G+ (Verie] -1)23

TIT ,P 1:= (1+Qis [(Tr[T]#Pr[P)®* -1))7%;
16

pe = 7.7#107 «+ Te M w5 2 P2 ;5
re= (pexTe) f (PcxZc);
r[T_,P_]:iz=rcxT[T, P];
a = 0.4274802335x (rc” « P} [/ Tc;

b = 0.08664034996 % rc x Pc/ TC ;
b™[T s P ] := bsd [T, P];

(#Modelo de viscocidad propuestosx)
r[TyFPF]l=F a

x1[T_, P ] == I\ISolve[T = = - 2 Mg Reals];

iz [T Pl u(u+b) o —

{Graphics[ParametricPlot[{{ (1 /. Last[x1[216.380, rr]]) #10°, rr}, {(u /. Last[x1[240, rr]]) #10°, rr}, { (4 /. Last[x1[260, rr]]) +10°, rr},

{{u /. Last[x1[280, rr]1) *10°, rr}, {(u /. Last[x1[300, rr]]) #10°, rr}, { (4 /. Last[x1[320, rr]]) #10°, rr}, { (1 /. Last[x1[340, rr]]) #10°, rr},

{(u /. Last[x1[360, rr]]) +10°, rr}, { (u /. Last[x1[380, rr]]) #10°, rr}, { (1 /. Last[x1[400, rr]]) #10°, rr}, { (1 /. Last[x1[420, rr]]) #10°, rr},

{(u /. Last[x1[440, rr]]) +10°, rr}, { (1 /. Last[x1[468, rr]]) «10°, rr}, { (1 /. Last[x1[480, rr]]) «10°, rr}, { (1 /. Last[x1[500, rr]]) +16°, rr},

{(u /. Last[x1[520, rr]]) #10°, rr}, {(u /. Last[xA[540, rr]]) #10°, rr}y { (1 /. Last[x1[550, rr]]) #10°, rr}, {(u /. Last[x1[560, rr]]) «10°, rr},

{(# /- Last [x1[568.5980224609380, rr]]) «10°, |‘|‘}}, {rry @, 50}, AspectRatio +1/1, PlotRange + {{@, 7}, {5, 28} }, Frame -+ True

FrameLabel - {"Viscosidad *10° (Paxs)™ , "Presidn (bar) } l ], Dynamic [MousePosition["Graphics™]] }

Fresion {bar}

Out[B2}= ¢ » None }

0 1 2z 3 4 5 8 T

Viscosidad «107 (Paws)
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Anexo XIllI. Algoritmo de calculo para envolvente de fases de Nonano.

WOLFRAM MATHEMATICA | EDICION PARA ESTUDIANTES

ClearAll["Global™ +"];

(#Algoritmo para el cdlculo de viscosidad mediante el método
M.Boyandi-M.Rostami, Fluid Phase Equilibria 451 (2017)40 - 47+#)

(# Datos para Nonanox)

w = 0.4454960026321;

Tc = 594.5980224609380 [ «K+) j;

Pc = 23.8007006835937 («Bar+) ;

Ic = @.257 ; (*Referencia: Prausnitzsz)
Mw = 128.2590826855470 (+ g/mols);

(#Calculo de Q°s ecuaciones 17,18,19. Articulo Modelo Bonyadi-Rostamix)
Q1L = ©.8519 + 0.4082+ 0w - 3.0409 + w’ H

Q2 = 1.7583 - B.6508+w + 33.5945*1‘1.‘2;

Q3 = 8.3247 - 1.0350+w + 4.1439*&2;

(#Calculo Tr y Pr+)

Tr[T_] 2= T/Tc;

Pr[P_] := FP/PCj;

(#Calculo de ecuaciones B - 15%)

ST 5P ] = e @I | og, (‘\l‘ PriP] _1]2;

TIT ,P ]:= (1+Que ((Tr[T]=pPr(P)®% 1)}

uE = 7.7+187 «Tc L'w*ms'sipl:l'dj
re= (pcxTc) f (PcxZc);
r[T_sP_1:i=rcxtT[T, Pls

a= 0.4274802335+ (rc* « P} [T
b = ©.88664834996 x rc x Pc / Tc j

b [T_y P ] :=bxd [Ty Fl;

(*Modelo de viscocidad propuestos)
r[TyPlxP a

X1[T_, P_] := MSalve[T - —~ - 3 M Ileals];

- iz B [Ta P10 p{u+b) niimerds

{Graphics [ParametricPlot [{{ (u /. Last[x1[219.660, rr]1]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[240, rr]]) #1€°, rr}, {(u /. Last[x1[26@, rr]]) #10°, rr},

{{u /. Last[x1[280, rr]1]) #10°, rr}, {(u /. Last[x1[300, rr]]) #10°, rr}, {(u /. Last[x1[320, rr]]) #10°, rr}, { (u /. Last[x1[340,

{Hu s

{ur.

{(r.

{(}! /. Last[x1[594.59802246009380, rr]]) 105, |‘|‘}], {rry @, 25}, Aspec

Last [x1[440, rr]]) #10°, rr}, { (1 /- Last[x1[460, rr]]) #10°, rr}, { (u /. Last[x1[48@, rr]]) #10°, rr}, {(u /. Las

Last[x1[57@, rr]]) #10°, rr}, {(u /. Last[x1[580, rr]]) #10°, rr}, { (u /. Last[x1[585, rr]]) #10°, rr}, {(u /. Las

FrameLabel - [“Vistosidad =10° (Paxs)™ , "Presidn {bal‘}"}] ] » Dynamic [MousePosition["Graphics"] ]]

Out[102}=

4

Fresion (bar}

Viscosidad «10% (Pass)

Last[x1[360, rr]]) #10°, rr}, { (1 /. Last[x1[380, rr]]) #10°, rr}, { (i /. Last[x1[40@, rr]]) «10°, rr}, {(u /. Las

+[x1[420,
+[x1[500,
+[x1[590,

tRatio - 1/1, PlotRange -» {{@, 18}, {8, 25}}, Frame - True,

rr]]) tmf’, |‘|‘},
rr]l}) tmf’, rr},
rr]]) il@s, |‘|‘},

rr]]) il@s, |‘|‘},
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Anexo XIV. Algoritmo de calculo para envolvente de fases de Decano.

WOLFRAM MATHEMATICA | EDICION PARA ESTUDIANTES

In[102)= ClearAll["Global™ +"];

(#Algoritmo para el cdlculo de viscosidad mediante el método
M.Boyandi-M.Rostami, Fluid Phase Equilibria 451 (2017)40 - 47%)

(# Datos para Decanox)

w = 9.4884800016880;

Tc = 617.5980224609380 (+1(+)

Pc = 21.0755004882813 («Bars) ;

Zc = 9.256; (+Referencia: Prausnitzs)
Mw = 142.2850036621090 (+ z/mols);

(#Calculo de Q's ecuaciones 17,18,19. Articulo Modelo Bonyadi-Rostamix)
Q1 = 9.8519 + 9.4082+ 0w - 3.0409 & u” H

Q2 = 1.7583 - B.6508+w + 38.6945 x w” ;

Q3 = 08.3247 - 1.0350+w + 4.1489 x w® ;

(#Cdlculo Tr y Prx)

Tr[T_]:=T/Tc;

Pr[P_] := P/fPCj

(#Calculo de ecuaciones 8 - 15=)

SIT 4P ] 2= @I, Q3i(v PriP] -1)1;

TIT ,P 1:= (14Q1s ((Tr[T]1#Pr[P]}%% -1))7%;

18 23,

e = 7.7%107 #Tc M™% = PC H
re= (pucxTc) / (PcxZc)j

r[T_ s P ] i=rc*xt[T, Fl;

a = 0.4274802335+ (rc’ # P} [Tc;
b = ©.08664034996 x rc+« PC/ TC 5
b[T_, P ] := bxd [T, Pl;

(#Modelo de viscocidad propuestos)

r[Ty P]=FP a
- = 3 Hy Ileals]j
=b7[T5, P] u(u+b)

*1[T , P ] := NSalve[T

{Graphics|ParametricPlot[{{ (u /. Last[x1[243.510, rr]]) +10°, rr}, {(u /. Last[x1[260, rr]]) #10°, rr}, {(u /. Last[x1[310, rr]]} +10°, rr}

{ (/- Last[x1[280, rr]]) +10°, rr}, { (4 /- Last[x1[300, rr]]) 10°, rr}, { (4 /. Last[x1[320, rr]]) +10°, rr}, { (1 /. Last[x1[340, rr]]) x10°, rr},

{{u /. Last[x1[360, rr]]) #10°, rr}, {{u /. Last[x1[380, rr]]) +10°, rr}, { (1 /. Last[x1[400, rr]]) «10°, rr}, { (4 /. Last[x1[440, rr]]) +10°, rr},

{(u /. Last[x1[460, rr]1]) #10°, rr}, {(u /. Last[x1[480, rr]]) #10°, rr}, {(u /. Last[x1[498, rr]]) #10°, rr}, {(u /. Last[x1[500, rr]]) 10°, rr},

{(u /- Last[x1[510, rr]]) #10°, rr}, {(u /. Last[x1[520, rr]]) #10°, rr}, { (i /. Last[x1[530, rr]]) «10°, rr}, {(u /. Last[x1[540, rr]]) *10°, rr},

{(# /. Last[x1[617.5980224609388, rr]]) 1105, |‘|‘}], {rry, @, 50}, AspectRatio +1/1, PlotRange -+ {{@, 10}, {10, 23}}, Frame + True

FrameLabel - [ "Viscosidad #10° (Paxs)™ , "Presidn {bal‘}"}] ], Dynamic [Mous

bar

Fresian

Out[122}= |

Viscosidad «10% [Pa.s)
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