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HIPOTESIS



La automatizacion de cualquier proceso siempre tiene las ventajas de que el tiempo
requerido para realizar el proceso se reduce considerablemente. En el caso en que se
emplean bases de datos como parte del proceso de automatizacidn, esto trae consigo la
ventaja adicional de que una cantidad importante de informacién se encuentra concentrada
y centralizada, de forma tal que el acceso a la informacién necesaria es mucho mas agil y

sencillo.



OBJETIVOS



El objetivo de esta tesis es el generar una base de datos que brinde ayuda tangible a
todas aquellas personas que tienen la- necesidad de contar con informacion adecuada para
el diseflo dz equipos de transferencia de masa y calor, Asimismo, el agrupar las diferentes
correlaciones existentes en la literatura acerca de propiedades fisicas y termodinamicas, y
producir nuevas correlaciones que no existan, es otro objetivo primordial de este trabajo.
Por tltimo, proporcionar una forma alterna de determinar propiedades para compuestos que
han side poco estudiados experimentalmente, también se plantea como una meta importante

dentro del trabajo desarrollado.



JUSTIFICACION



Porque una base de datos que calcule propiedades de compuestos?, La respuesta es
simple: no sc ha desarrollado nada comparable en nuestro pais, que se encuentre al alcance
de cualquier persona interesada en ella, En ¢l disefio de equipo de separacion y de
transferencia de masa y calor, ¢s necesario conocer en detalle las propiedades fisicas y
térmicas de cada uno de los componentes del sistema, para asi ilegar al diseiio adecuado del
equipo que llevara a cabo la operacion unitaria deseada, Sin embargo, es posible que la
informacidn necesaria no se encuentre disponible para el compuesto de interés, o que quizds
se teporten extensas tablas pero no se encuentre la propiedad reportada a las condiciones de
disefio. Una base de datos accesible a estudiantes, profesores, investigadores y
profesionistas, que permita potencialmente afiadir datos nuevos derivados de la
experimentacion, simplifica mucho el proceso de biisqueda de datos y permite al usuario

disponer en una forma mas adecuada de su tiempo.



MATERIALES Y METODOS



La base de datos desarrollada para estimar propiedades de diversos compuestos,
emplea archivos que tienen formato ASCII (American Standard Code for Information
Interchange) y DBF (Data Base File, de Dbase [V!), ficilmente reconocibles por la mayor
parte de las computadoras personales empleadas actualmente. E! Uinico requerimiento para
emplear la base de datos, es contar con una computadora que tenga instalado cl ambiente
WINDOWS?, ya que todo el codigo {uente del programa fué escrito en VISUAL BASIC
version 3,03 para WINDOWS. La razon que motivd esta decision, es que probablemente
WINDOWS contindie siendo un standard, como lo ha sido el sistema operativo MS-DOSY,
durante un amplio periodo de tiempo. La mayoria de las computadoras que se venden hoy
en dia, tracn ya instalado es;lc tipo de sistemas de trabajo, lo cual no implica un gasto
adicional en paqueteria. Una de las ventajas al trabajar en WINDOWS, es que la
informacion es ficilmente compartida entre diferentes aplicaciones, lo cual siempre es
deseable. Pretendiendo que el programa fuese empleado por diversos usuarios durante el
mayor tiempo posible, se decidié desarroilarlo en este tipo de ambiente, en vez de generar
una versién para MS-DOS que resultase obsoleta en un tiempo mucho menor.

VISUAL BASIC es un lenguaje de programacion extremadamente sencillo, pero
que no por eso es menos poderoso que algunos otros lenguajes que existen en el mercado,
como TURBO PASCAL y TURBO C5 para WINDOWS. Debido al ambiente gréfico en
que se desarrolla cualquier aplicacion en WINDOWS, es necesario que cualquier lenguaje
de programacién que desce crear aplicaciones en este entorno este orientado a objetos. Un
objeto en nuestra vida cotidiana es un ente que reune una serie de propiedades que lo
diferencian con claridad de todas las demas cosas que le rodean. El primer paso para
destruir un objeto consiste en comenzar a decir cuales son cada una de las caracteristicas

que posee. Podemos decir de un durazno por ejemplo, que es de color amarillo con rojo,

IDbase 1V es marca registrada de Borland

2Windows es marca registrada de Microsoft Corporation
3visual Basic es marca registrada de Microsoft Corporation
4MS-DOS es marca registrada de Microsoft Corporation
$Turbo Pascal y Turbo C son marcas registradas de Borland



que tiene una pie! aterciopelada y que tiene un gusto y olor agradables, pero sin embargo no
lo estamos describiendo tan adecuadamente como si lo colocasemos en la palma de una
persona interesada en conocer un durazno. De igual forma, en cualquier lenguaje de
programacién orientada a objetos un objeto es un registro que cuenta con una serie de
campos que son sus caracteristicas, y ademds cuenta con métodos y procedimientos propios
que pueden efectuar calculos sobre los datos contenidos en su interior. Es este
encapsulamiento una parte importante def concepto de objeto en la programacién. De tal
forma, cuando un objeto se encuentra definido por completo, no es necesario prestarle més
atencidn para que asf interactite con los demds objetos existentes en un programa.

El equipo de computo con el cual se desarrollé la base de datos consistié en una
computadora personal Hewlett-Packard modelo Vectra, con procesador 486 a 50 MHz y
monitor a color Super VGAS. Por simplicidad y ahorro de espacio también, el programa fué
compilado en diskettes de 3.5" de tamaiio. Esto es recomendable ya que un disco flexible de
5.25", aunque tiene aproximadamente la misma capacidad de almacenamiento que uno mas
compacto, es susceptible de sufrir dailo fisico mds facilmente,

No es necesario tener exactamente cste tipo de equipe para poder utilizar el
programa PROPS.EXE, aunque si es necesario contar con un monitor a color EGA’, un

procesador 386 o superior, y una unidad de discos flexibles de 3.5".

.

6Super Video Graphics Adapter
7Enhanced Graphics Adapter



INTRODUCCION



En muchas ocasiones, cuando se disefia equipo una de las partes mds laboriosas
suele ser aquella en donde se recopila informacién preeliminar, relacionada con las
propiedades fisicas y térmicas de diferentes comﬁues(os. En este trabajo se pretende
sistematizar y hacer més accesible este t:ipo de informacion a las personas involucradas en
el disefio de equipo. Es posible dividir el trabajo desarroflado en esta tesis en dos grandes
partes : una que se ocupa de estimar mediante correlaciones reportadas o generadas
mediante minimos cuadrados, las propiedades necesarias para una serie de compuestos, y
otra que trata de calcular las propiedades mediante métodos de contribucién de grupos
funcionales elementales, por e:iemp]o : una molécula de etano se puede pensar como la
union de dos grupos funcionales metilo (-CHj3).

Aunque la primera parte es quizds la mas sencilla, se ha tratado de incorporar
material suficiente, de tal forma que los compuestos de empleo mds comun en la industria
quimica se encuentren reporfados en su mayoria,

En cuanto a la segunda parte, es facil percibir que, al determinarse una propiedad
dada para una serie homéloga, por ejemplo los n-alcanos, los incrementos o decrementos
que sc observan en la propiedad a condiciones constantes, parccen ser iguales entre
miembros. Es justificable suponer, por lo tanto, que el incremento observado comesponde
simplemente a la contribucién que cierto grupo imparte a cada diferente miembo de la serie,
en el caso de los n-alcanos, este miembro seria entonces el grupo funcional -CHj. Es
posible entonces, mediante el empleo de métodos estadisticos adecuados, determinar la
influencia de cada grupo estructural fundamental y generar un algoritmo para estimar la
propiedad de interés, de un compuesto para el .cual no se hubiese llevado a cabo
determinacién experimental alguna, es decir, conociendo la estructura molecular del
compuesto, éste podria ser "sintetizado” mediante adicion de grupos, y la propiedad se
estimaria sumando las contribuciones de cada grupo respectivo. Aunque suena ficil, el
principal problema para desarrollar una técnica de contribucién de grupos, estriba en la

enorme cantidad de datos experimentales que hay que generar y procesar. Si ademds se
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desea extender la técnica a diferentes condiciones de temperatura y presién, entonces el
trabajo aumenta considerablemente. No es el objetivo del presente trabajo desarrollar tales
métodos, sino integrar los ya existentes en un ambiente comiin, para poder estimar la
propicc_[ad necesaria para un nimero casi ilimitado de distintos compuestos. Tampoco se
consideran mezclas, sino que inicamente se han examinado los ﬁrocedimienlos aplicables a
compuestos puros. En general no es dificil extender los métodos aqui empleados a sistemas
multicomponentes, si se utilizan las reglas de mezclado adecuadas para cada caso. El
programa permite, en muchos casos, generar una expresion analitica para evaluar la
propiedad de interés de cada compuesto, con lo que el usuario de la base de datos puede
entonces emplear dichas correlaciones para diseflo de eq‘uipo. A continuacién se describen
brevemente los diferentes métodos y correlaciones que se han empleado para determinar

cada una de las propiedades que se incluyen en las bases de datos que mancja PROPS.EXE.



CAPITULO 1.

CONSTANTES CARACTERISTICAS DE COMPUESTOS



1.1 Propiedades Criticas.

La presion, volumen y temperatura criticos, son quizas las constantes de compucstos
puros mas ampliamente usadas. Las unidades base cn las que se manejan en este trabajo son
[bar], fcm¥mol] y [°K] respectivamente. Las propiedades criticas son necesarias para
estimar propiedades como la densidad de liquidos, presidn de vapor, momentos dipolares,
tension superficial, densidad de gases, viscosidad de gases y muchas otras. También es
importante conocer estas constantes, debido a que en .ocasiones la separacion de una
mezcla, puede o no ser efectuada dependiendo de las condiciones a las que se lleve a cabo.
En este caso en particular, seria necesario evaluar las propiedades pseudocriticas de la
mezcla, a partir de fas propiedades criticas de cada uno de los componentes de la mezcla. Se
han descrito con detalle (32)(34)(43) diversos algoritmos para realizar este tipo de cilculos
en una forma eficiente.

El punto critico de un compuesto puro’ se define como las condiciones de
temperatura y presion, a las cuales las propiedades de la fase liquida y de la fase gaseosa del
compuesto se parecen tanto entre si, que no es posible diferenciarlas (10). En este punto y
por arriba de €, liquido y gas forman una sola fase homogénea.

La temperatura critica de una substancia pura generalmente se obtiene midiendo la
temperatura a la cual el menisco que se forma entre la fase liquida y la gaseosa desaparece ‘
al calentar el compuesto, o bien la temperatura a la cual aparece dicho menisco al enffiar la
substancia. Experimentalmente, se determinan ambas temperaturas, aunque es evidente que
deben ser iguales entre si. La presion cr(tica-es Ja presion que se observa en el punto critico,
mientras que el volumen critico es el volumen molar a estas condiciones de temperatura y
presion.

La curva de presién de vapor para una substancia pura define las condiciones de
equilibrio para que coexistan las fases de liquido y gas, Esta curva comienza en el punto
triple (ver figura 1.1) 2, en el cual el vapor, liquido y gas de la substancia coexisten en

equilibrio, y se extiende hasta el punto critico C. A medida que el punto critico se va
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alcanzando a lo largo de esta curva de vaporizacion, las propiedades especificas de las fases
gaseosa y liquida coexistentes se van pareciendo mds, hasta que son idénticas en el punto
critico, en donde una sola fase se €ncuentra presente. A una presion mds alta que la presion
critica P, y a una temperatura mds alta que la temperatura critica T, se dice que la fase

homogénea se encuentra en la region super-critica.

Region
3 liquido
B

Reglon

pc 4  solido

FIG. 1.1

Es posible ir de la fase gaseosa a la fase liquida en dos formas. En la fig. 1.1 se ve
que se puede seguir un camino vertical a temperatura constante (menor que la temperatura
critica), entre los puntos A y B, de tal forma que al ir incrementéndose la presion, se cruza
la curva de vaporizacin y se observa un cambio abrupto en las propiedades del vapor,
llevindose a cabo una condensacion de este vapor en liquido, hasta que la tnica fase
presente es liquida. También es posible seguir un camino entre A y B de tal forma que se
rodease el punto critico, sin cruzar la curva de vaporizacion. En este caso, no se observaria
un cambio repentino en las propiedades, ni tampoco la formacién de un menisco, y el
proceso se llevaria a cabo de forma gradual.

La base de datos contiene en los archives TC.DBF, VC.DBF, PC.DBF y ZC.DBF

informacion de temperaturas criticas, volimenes criticos, presiones criticas y factores de



compresibilidad criticos, para una cantidad suficiente de compuestos puros. La informacién
resumida en esos archivos proviene de diferentes reportes (2)(28)(29)(43)(44)(53). Si es
necesario estimar dichas constantes por un métedo de contribucion de grupos, la base de
datos hace uso del archivo TCPCVC.GRP para ello. En este archivo se encuentra la
descripcion de los grupos funcionales, junto con la contribucién de cada uno de ellos a la
temperatura, presion y volumen criticos. Aunque se han desarrollado recientemente
métodos que permiten estimar las propiedades criticas de compuestos puros (10), mediante
el niimero de carbonos preécntes en e} compuesto, se ha considerado que existen técnicas de
contribucién de grupos més generales. Las ecvaciones utilizadas son las sugeridas por
Joback (44) y tienen la forma:

T, = T,(0.584 +0.965Y n AT, — (3 nAT, ) )"

i i
P =(0.113+0.0032n, - Zn{,AP”)'z
i
V.=17.5+ Zn,A'V,,
i

En donde AT, AP y AV, son las contribuciones de cada grupo funcional a las
propiedades T, P, y V., respectivamente, mientras que n, es el nimero total de diferentes
dtomos por los cuales estd formado el compuesto para el cual se desea estimar las
propiedades criticas. Los términos n; representan el nimere de grupos del tipo t, presentes
dentro de 1a molécula, que estin contribuyendo cada uno con un factor AT, APg; 0 AV al

valor total de la propiedad.

1.2 Temperatura de Ebullicién.

La temperatura de ebullicién, Ty, es la temperatura a la cual la fase liquida de una
substancia pura comienza a pasar a la fase gascosa. Esta temperatura es funcién de la
presion y se define como punto normal de ebullicién, a la temperatura de ebullicién que se

registra a una presién equivalente a la presion atmosférica a nivel del mar. Generalmente se



utiliza T}, para denotar al punto normal de ebullicién, indicando la presién a la que se hizo
la determinaci6n, en caso de que esta sea diferente de una atmésfera. La temperatura de
ebullicion se utiliza en varias correlaciones para estimar diferentes propiedades, incluyendo
las propiedades criticas. Debido a que es una propiedad de facil medicién, hay un enorme
volumen de reportes en la literatura, para un inmenso numero de compuestos. Se pueden
desconocer una gran cantidad de constantes de un compuesto, pero el punto normal de
cbullicion casi siempre es conocido. Por este hecho, es absurdo pretender realizar una base
de datos de temperatura de ebullicién que sea lo suficientemente representativa de la
informacion existente, y que al mismo tiempo sea manejable por un programa y una
computadora personal dentro de los standards convencionales.

Sin embargo, es precisamente ¢l hecho de que existe una gran cantidad de
informacién, lo que permite conocer con mucha mayor precisién las contribuciones de
diferentes grupos funcionales al valor de esia constante, ya que con un mayor volumen de
informacién las conclusiones estadisticas se vuelven mds 'conﬁablcs.

Uno de los métodos de estimacion mds confiables de esta propiedad por
contribucién de grupos, es el método propuesto por Joback (44) : '

T =198 + Zn,A?,’”

En esta ecuacion ATy, es la contribucién de cada grupo funcional i a la témperatura
de ebullicién, y n; es el niimero de grupos funcionales i presentes en la molécula.

En el archivo TCPCVC.GRP se encuentran los diferentes grupos funcionales para
definir un compuesto, y las contribuciones respectivas de cada uno a la temperatura de
ebullicién, El programa desarrollado hace uso de dicho archivo, si el usuario no tiene

informaci6n acerca del punto normal de ebullicién del compuesto deseado.

1.3 Volumen Molar en el Punto de Ebullicién.



El volumen molar en ¢l punto normal de ebullicién, Vy, se llega a emplear en
correlaciones de coeficientes de difusién y algunas otras propiedades, por lo que se incluye
en el presente trabajo. La base de datos determina Vy, despues de estimar V, empleando

algebraicamente la forma propuesta por Tyn y Calus (44) :
V, = 0285y

1.4 Factor Acéntrico,

Una de las constantes de compuestos puros mas comunes cs el factor acéntrico, el
cual se define como :

0=-logP (T =-07)-1

Para obtener valores de w, la presion de vapor reducida (P,, = P,/P,) evaluada para
Tr=T/T, = 0.7 es necesaria. Se puede ver con claridad que ¢l factor acéntrico es un nimero
adimensional, Como se propuso originalmente, esta propiedad representaba la acentricidad,
ono esfericidad,' de una melécula. Para gases monoatdmicos w es por lo tanto, igual a cero.
Inclusive compuestos no monoatémicos, tienen valores muy cercanos a cero. Sin embargo,
para hidrocarburos de mds alto peso molecular, el valor del factor acéntrico aumenta, de
igual forma que aumenta al calcularse para sustancias més polares. Actualmente, el factor
acéntrico es ampliamente utilizado como un parimetro que de alguna manera mide la
complejidad de una molécula con respecto la simetria y a la polaridad. Sin embargo, los
valores tan grandes de o {(@>0.5) para algunos compuestos altamente polares, no tienen un
significado fisico tan claro como lo tenia antes. Los factores acéntricos para una gran
cantidad de compuestos puros (44) se encuentran compilados en el archivo
ACENTRIC.DBF, del cual hace uso la base de datos. Aunque no se han desarrollado
procedimientos para calcular especificamente el factor acéntrico mediante contribucién de
grupos, esla constante se puede estimar haciendo uso del archivo TCPCVC.GRP y

empleando después la relacion propuesta por Keslery Lee (44) :



_=InP.—5.92714 +6.096480™ + 1.28862(In6) - 0.1693476°
15.2518-15.68750' - 13.4721(In0) + 0.435776°

En donde 6 = Ty/T, se puede estimar, al igual que P, mediante una técnica de

contribucién de grupos.

1.5 Momento dipolar.

El momento dipotar de un compuesto es empleado en una gran cantidad de
correlaciones “para determinacion de propiedades. Un dipolo se entiende como una
combinacién de dos particulas cargadas eléctrica o magneticamente de signo contrario, y
separadas por una distancia muy pequefia. El momento dipelar se define como la c{xrga de
una de las particulas del dipolo, multiplicada por la distancia que separa las cargas dipolares
(53). Se ha encontrado después de realizar experimentos para determinar la constante
dieléctrica, que ciertos compuestos tienen momentos dipolares permanentes. Logicamente,
estos momentos estdn asociados con la transferencia de cargas eléctricas dentro de la
molécula y por lo tanto son informacién Gtil acerca de la estructura del compuesto.

Existe poca informacién sobre la estimacion de esta constante mediante
contribucion de grupos. Los pocos metodos existentes exigen un costo computacional
relativamente alto y no garantizan a cambio una exactitud adecuada. Toda la informacién
acerca del momento dipolar (44)(53) se encuentra compilada en el archivo MOMDIP.DBF,

en donde se pueden consultar los momentos dipolares de poco mas de 600 compuestos.



CAPITULO2.

CONDUCTIVIDAD TERMICA
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2.1 Conduetividad Térmica,

Todos los cuerpos poseen la capacidad de poder transportar a través de si el calor.
Hay compuestos 0 mezclas que conducen tan poco el calor, que son empleados como
aislantes para mantener un sistema dado a temperatura constante. Es de gran importancia
conocer cuantitativamente el grado en que un cuerpo es capaz de conducir flujos de calor,
para realizar disefios eficientes en equipos de transferencia de calor. La conductividad
térmica es el cuantificador de esta capacidad de transporte de calor.

La conductividad térmica se definide como la constante de proporcionalidad , k, en
la ley de Fourier de conducci6n de calor (10) :

=T
7 ds

donde q es el flux de calor, A es el drea perpendicular a la direccién del flujo de calor, y el
término dT/dx es el gradiente de temperatura en la direccién del flujo de calor, Esta
propiedad es necesaria para corrclaciones y disefio de métodos para operaciones de
transferencia de calor. La conductividad térmica puede ser usada directamente o bien en
nimeros adimensionales que se emplean en correlaciones, tales como el Prandt], Nusselt y
Graetz.

El grado de ordenamiento de una substancia es usado a menudo para explicar la
variacion de la conductividad térmica con la temperatura, presion, composicion y estado
fisico. Para un compuesto quimico puro, los valores de la conductividad térmica aumentan
en la secuencia : vapor, liquide, sélido amorfo y cristal. Esta generalizacién también se
aplica cuando se comparan las conductividades térmicas de diferentes substancias no puras.
Tanto para gascs como para liquidos, la conductividad térmica se incrementa al aumentar [a
presion, y por ende el ordenamiento molecular. Analizando la ecuacion de Fourier, se
deduce que las dimensiones de este propiedad son [E/OMT]. Las unidades empleadas en

este trabajo son fW/m°K].
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2.2 Conductividad Térmica de Gases.

Una caracteristica de la conductividad térmica en gases es que esta propiedad
aumenta de valor a medida que la presién ejercida sobre del gas se incrementa. Esto se debe
principalmente a que en esas circunstancias, el ordenamiento molecular del gas es mayor.

Al contrario de los liquidos, la conductividad térmica de gases no necesariamente
tiende a aumentar a medida que la temperatura disminuye. De hecho, para gases a bajas
presiones, generalmente no se cumple que al bajar la temperatura aumente la conductividad
térmica. La conductividad térmica de un gas es directamente proporcional tanto al calor
especifico como 2 la viscosidad. De esta forma, la conductividad térmica tiende a
incrementarse con la temperatura, aunque esto tenga asociado un menor ordenamiento
molecular, ya que al mismo tiempo las otras dos propiedades (calor especifico y viscosidad)
se incrementan,

La base de datos desarrollada emplea el archivo CONTERMG.DBF para calcular la
conductividad térmica de gases, en base a la ecuacién empirica de un polinomio de tercer
grado :

k,=A+BT+CT’ +CT’

El archivo mencionado contiene correlaciones para un mimero apreciable de
compuestos puros, segun correlaciones publicadas por Yaws et al. (57). Para estimar la
conductividad térmica en [W/(m°K)] de afgﬁn compuesto que se encuentre en la base de
datos, es necesario emplear la temperatura en [°K].

En el caso de que sea necesario estimar la conductividad térmica del gas definiendo
1a molécula, se seleccion el método desarrotlado por Ely y Hanley (44), el cual no se basa
estrictamente en contribucién de grupos, sino que sc. trata de un procedimiento desarrollado
a partir de la teoria de los estados correspondientes. Para poder emplear este método, es
necesario conocer T, Ve, Zy, , €l peso molecular y el poder calorifico a volumen constante
(Cv) del compuesto. Aunque es probable que algunos de estos pardmetros no se conozcan,

pueden ser estimados por medio de la base de datos. Sc sugiere estimar Cv. en caso de no
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conocerse, por medio de Cv = Cp - R, ya que dentro de la base de datos existen una gran
cantidad de correlaciones y un método de contribucién de grupos, para estimar el Cp de un
compuesto dado. El procedimiento tiene 1a forma siguiente :

| 3R
k= k22 032)(C - )

Donde :

Kg = conductividad térmica del compuesto [W/m°K])

M' = peso motecular [kg/mol]

Cv = poder calorifico del compuesto a volumen cte. {J/(mel°K)]
R = cte. universal de los gases = 8.314 [J/(mol/°K)}

Los parémetros kg' y " se definen a continuacién :

=k, H
. M
=nH ——
N = e 0ar 107
E! parametro H se define como :

H= (1604 10° )2 1 )

En la anterior relacion, £ y h son unos factores que calculan el escalamiento de la

temperatura y el volumen, con respecto al metano, utilizado como fluido de referencia :

f’19o4

LAY
99.2

. La técnica propuesta por Ely y Hanley define un tipo especial de temperatura T*,
como :
T=T, 22T,
T+=2 T,>2
y enbase a T+ se determinan © y @, que se interpretan como unos factores de geometria de

la molécula de interés con respecto al metano :
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©= 14 (0 - 0.011)(0.56553 - 0.86276In T - 62832,

+

®=[1+(w -0.011)(0.3856—1.1617In T‘)]Qgg

3
Por dltimo, el factor de escalamiento f es empleado para determinar la temperatura
equivalente Ty para estimar la conductividad térmica y la viscosidad del fluido de

referencia metano :

T
L= 7
9
n=107S o
nai
k; =1944n,

Las constantes C;, son especificas para el metano y tienen los valores :
CONSTANTES DEL FLUIDO DE REFERENCIA PARA
ESTIMAR CONDUCTIVIDAD TERMICA DE GASES
MEDIANTE EL PROCEDIMIENTO DE ELY-HANLEY

C, =2.90774E+6 Cy4 =-4.33190E+5 Cy=4.32517E+2

C,=-3.31287E+6 Cs =7.06248E+4 Cg = -1.44591E+1

C3 = L.60810E+6 Cg =-7.11662E+3 Co =2.03712E-1

Una descripcién mds detallada de las bases tedricas de este procedimiento, se

encuentra en la obra de Prausnitz, Reid y Poling (44).

2.3 Conductividad Térmica de Liquidos.

De igual forma que en los gases, la conductividad térmica de la mayoria de los
liquidos se incrementa a medida que la temperatura disminuye. Sin embargo, existen ciertos

compuestos como los polioles y glicoles que, al igual que el agua, muestran un punto
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méximo en su conductividad térmica. El archivo CONTERML.DBF es empleado por la
base de datos para leer las constantes necesarias y emplearlas en una correlacion que tiene
la forma emplrica :

k=A+BT+CT?

Las constantes A, B y C son las reportadas Yaws et al. (57) para conductividad
térmica de liquidos. Es necesario utilizar la temperatura en [°K] para obtener la
consductividad térmica en [W/(m°K)].

Para estimar la conductividad térmica de liquidos puros mediante contribucién de
grupos, s¢ emplea ¢l método desarrollado por Latini et al. (44). Dicha técnica tiene la

forma:

- 038
= A0-1)

7:1/6
Endonde:
k; = conductividad térmica del liquido [W/(m°K)}
Ty, = temperatura normal de ebuilicién {°K}
T, = temperatura critica [°K]
M = peso molecular [g/gmol]
T, =TT,
_AT
MT

Los parametros A*, «, B, y ¥, son caracterfsticos de cada familia de compuestos. La
anterior informacién se encuentra resumida en el archivo CONTERML.GRP, el cual es
usado por la base de datos cuando es necesario. Los errores tipicos que se obtienen se

encuentran por abajo del 10%.

25



CAPITULO 3.

DENSIDAD.

26



3.1 Densidad.

La densidad es probablemente la propiedad fisica méds conocida. y se define
sencillamente como la cantidad de materia que ocupa un volumen unitaric dado.
Obviamente, sus dimensiones son [M/L3], en el presente trabajo, se maneja la densidad en

[gmol/cm3].

3.2 Densidad de Gases.

La forma en que varia la densidad de un gas a bajas presiones y temperaturas se
puede representar de forma adecuada por la ecuacion del gas ideal :

PV =nRT

A medida que se van incrementando las condiciones de P y T, esta ecuacién deja de
predecir razonablemente los volimenes molares, y cs necesario emplear el factor de
compresibilidad como una correccién a el comportamiento pronosticado por la ley de gas
ideal :

PV =ZRT

PV
Aunque Z se define originalmente como el factor de compresibilidad Z = -R—, se

han desarrollado una gran cantidad de correlaciones alternas para estimarlo, principalmente
en base a la ley de los estados correspondientes. Aun cuando el uso de Z es un avance en la
prediccién de densidades de gases, no es satisfactorio en rangos de temperatura y presion
més amplios. Debido a esto, han sido desarrolladas una gran cantidad de ecuaciones de
estado, que representan la relacién existente entre las variables P, V y T. Una ecuaci6n de
estado es simplemente una relacion algebraica entre estas tres variables, que trata de
explicar el comportamiento de un gas. Las primeras ecuaciones de estado que se generaron
“a partir de la ecuacién del gas ideal fueron las ecuaciones de estado cibicas. Ejemplos de
estas ecuaciones son las de Van der Waals, la de Peng-Robinson, la de Redlich-Kwong y la

de Soave, entre otras. Se les llama cibicas porque para conocer €l volumen molar a unas
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condiciones dadas de P y T, hay que resolver un polinomio de grado tres para esta variable,
o bien para Z. En términos generales, todas se desarrollan tedricamente introduciendo a la
ecuacion del gas ideal dos nuevos parimetros, uno que incluye las atracciones
intermoleculares del gas y otro que incluye las repulsiones intermoleculares. Estos dos
pardmetros pueden ser calculados tomando en cuenta que en el punto critico, la ecuacion de
estado debe tener un punto de inflexién. Asi, dichos parametros pueden ser correlacionados
con la presién y la temperatura criticas. La ventaja que ofrecen es que pueden ser resucltas
analiticamente ya sea para ¢l volumen molar o para el factor de compresibilidad, sin
necesidad de iterar para encontrar una raiz aproximada, como en el caso de ecuaciones mas
complejas. Una breve discusion del método que se emplea en este trabajo para resolver
analiticamente una ecuacién cibica se encuentra en el anexo III. Sin embargo, estas
ecuaciones cubicas tienen la desventaja de que no representan fielmente a los datos
experimentales para presiones y temperaturas atn mis elevadas, en especial en las cercanfas
del punto critico. Ademas; aunque es posible calcular las densidades tanto para la fase
gaseosa como para la liquida, es necesario involucrar procedimientos indirectos, iterando
para calcular los coeficientes de fugacidad de ambas fases, y encontrar la solucion final. En
la literatura se encuentran discusiones mucho més detalladas sobre este tema
(6)(8)(10)(22)(23)(40)(44)(47)-

En el presente trabajo, solo se utiliza la ecuacion de Van der Waals dc todas las
ecuaciones ciibicas existentes. Se ha considerado que esta ecuacion ajusta los datos P-V-T
adecuadamente dentro de ciertos rangos, permaneciendo relativamente simple desde un
punto de vista computacional,

La expresion analitica que desarrollé Van der Waals es:

AT _a
Vv-b V? -
En donde a= 5-7-:— yb= E—R—T:—, esta ecuacion se puede resolver también de
8P 64 P

forma equivalente para el factor de compresibilidad como sigue :
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Z-(1+B)YZ2 +4'Z=0
aP

. . _bP
Endonde 4™ = z—T’ y B = — calculando después el volumen molar de la

R RT

relaciéon PV = ZRT . Aunque, como se menciona anteriormente, las constantesa y b de Ia
ecuacion de Van der Waals pueden ser calculadas a partir de P, y T, se recomienda que
sean ajustadas mediante regresion de datos experimentales para cada compuesto, Dentro del
archivo VDW.DBF se encuentran un resumen de estas constantes (53), determinadas por

regresion, para alrededor de unos 130 compuestos.

3.3 Densidad de Liquidos.

Como es bien conocido, la densidad de liquidos se puede estimar mediante
ecuaciones de estado. En el presente trabajo, sin embargo, solo se evalia la densidad de
liquido saturado mediante correlaciones. Existe poca informacién, y ademés no muy
confiable, acerca de la estimacion de esta propiedad mediante contribucién de grupos. En el
archivo DENSL.DBF, se encuentra un resumen (44)(58) de la informacion necesaria para
que la base de datos estime la densidad de poco menos de 400 liquidos de acuerdo con las
siguientes técnicas :

(1)  Método de Hankinson-Brobst-Thomson :

Learoli-o,?] Gt
Endonde :

VO =1+a(1-T)" +b(1-T)" +e(1-T) +d(1-T)"
0.25<T < 0.95 '

y V¥ =[e+ fT,+ gT*+ hT*]/ (T - L00001), para 025 < Ty < L. T, = Temperatura
reducida = T/Tg; el pardmetro V* es una constante particular para cada compuesto, que
generalmente se encuentra cercana al volumen critico, y wgpg es el factor acéntrico

corregido para ajustar datos de presion de vapor cuando se emplea la ecuacion de estado de
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Soave-Redlich-Kwong, Las constantes necesarias para el calculo anterior son las siguientes

CONSTANTES PARA EVALUACION DE DENSIDADES
DE LiQUIDOS SEGUN EL METODO DE
HANKINSON-BROBST-THOMSON

Constante Valor Constante Valor
a -1.52816 3 -0.296123
b 1.43907 f . 0.386914
c -0.81446 g -0.0427258
d 0.190454 h -0.0480645

(2)  Técnica de Rackett modificada :

RT, _jwi-pyn
K:-—[)—-ZL( )

3

[cm¥gmol]

(3)  Ecuacion empirica, derivada de la relacion de Rackett :

V.= MI(ABU™") [em¥/gmol}

En donde M es el peso molecular del compuesto en [g/gmol). Al igual que en la
anterior relacién, T; = Temperatura reducida = T/T,. v

Dentro de este trabajo, no s¢ considera la estimacién de la densidad de liquidos
mediante un mélodb de contribucién de grupos. El empleo de las anteriores correlaciones

para determinar densidades, no tiene un error asociado de més del 5% en promedio.
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CAPITULO 4.

DIFUSIVIDAD.
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4.1 Difusividad.

La difusividad es una propiedad que se utiliza para el disefio de equipos de
transferencia de masa. Cuando se habla de difusividad en este trabajo, se hace referencia
implicitamente al coeficiente de difusion, el cual se define como la constante de

proporcionalidad en la primera ley de Fick (10):

N dc
PR

Donde Nj/A = flujo molar del componente A, por unidad de drea, Dag =
difusividad de! componente A en el componente B y C, = concentracién del componente
A. Se ve que para que la anterior ecuacion sea dimensionalmente homogénea, es necesario
que el coeficiente Dpg tenga dimensiones de [L2/8), siendo las unidades mas cominmente
usadas las de [cm?/s). Es posible definir teéricamente, aunque no tiene mucho sentido desde
el punto de vista de las operaciones de transferencia de masa, D5, que seria el coeficiente
de difusividad del componente A en una "mezcla” que consistiera exclusivamente de A. En
tal sistema, no hay una transferencia neta de masa, ni tampoco existe la nccesidad de llevar
a cabo una separacion. Por lo anterior, es necesario que existan al menos dos componentes
en sistema dado, para poder definir una difusividad con sentido prictico. Como el presente
trabajo estd limitado a la estimacién de las propiedades de compuestos puros, solo se
consideran sistemas binarios sin tomar en cuenta el efecto de la composicion del sistemna,
por lo cual se incluyen dentro de la base de datos, métodos para estimar Dpg®, el
coeficiente de difusividad a dilucion infinita del componente A y para estimar D g, dando
por hecho que la fraccion mol de A en la mezcla es pequefia. Finalmente, aiin cuando no se
considere el efecto de la composicién sobre de-Dpp, la mayoria de las correlaciones
emplean utilizan Dpg°, Dga°® ¥y x4 como parametros para calcular Dyg a diferentes
composiciones, los cuales pueden ser estimados por el usuario, para calcular el valor de

Dap en una mezcla binaria, o de multicomponentes.
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4.2 Difusividad Binaria de Gas en Gas.

La difusividad binaria de gases es quizas una de las pocas propiedades en que la
teoria predice de forma mas satisfactoria los resultados experimentales, que correlaciones
empiricas basadas en los mismos datos (44). La expresion utilizada para determinar la
difusividad es la propuesta por Chapman y Enskog, quienes desarrollaron dicha ecuacion en
forma independiente, aunque gencralmente se les da el crédito a ambos al hacer referencia a
la expresion analitica :

_ 0.002667"
" PMEoL0,

En donde Dy = coeficiente de difusion {em?2/s], T = temperatura [°K], P = presién
[barl, caop = longitud caracteristica {A] y Qp = integral de difusién de colision
[adimensional).

El término My se define como :

2ty
M, M,

Por lo que es necesario conocer los pesos moleculares de los compuestos A y B,
respectivamente, o bien alimentar las férmulas reducidas de dichos compuestos al
programa.

En el archivo DIFUSGAS.DBF, se resume la informacion (44) necesaria para
estimar oo ¥ Qp, los Gltimos dos términos que también aparecen’ en la ecuacién de

Chapman-Enskog segin :

_0,+0,
AR 2
-4, ¢ , E G
PUATY  exp(DT') exp(FT')  exp(HT")
. kT
T=—

£

A8

€, €,
£y =250
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Las constantes utilizadas para determinar Qp, son las propuestas por Neufield (44),
segin la correlacion empirica mencionada anteriormente y se resumen a continuacion en la

siguiente tabla :

CONSTANTES PARA DETERMINAR Qp MEDIANTE
LA ECUACION EMPIRICA DE NEUFIELD

Constante Valor Constante Valor
A 1.06036 B 0.15610
C .0.19300 D 0.47635
E 1.03587 F 1.52996
G 1.76474 H 3.89411

En el archivo citado, se encuentra la informacién suficiente para determinar los
coeficientes de difusién para poco mds de 2,600 mezclas binarias comunes. El métode
utilizado supone que la concentracién del soluto A en el solvente B es lo suficientemente
baja como para no afectar en forma significativa el resultado final.

En caso de que no sea posible definir la combinacién de gases deseada para estimar
Dyp. es posible estimar esta propiedad mediante un método de contribucion de grupos

desarroliado por Fuller (44) :
0.001437""

D, = 2
" PMAE Y+ vy]

En donde todos los términos se calculan igual que para la ecuacion tedrica, y las

sumatorias (Zv)',"3 y (Zv)%’, se calculan mediante contribucién de grupos. Las unidades

son también las mismas que para el caso anterior. La informacion correspondiente a esta
contribucién de grupos, se encuentra en el archivo DIFUSGAS.GRP. No es recomendable

utilizar las técnicas incluidas en la base de datos para presiones mayores a 30 bar.
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4.3 Difusividad Binaria de Liquido en Liguido.

Debido a que las moléculas se encuentran ordenadas en una forma compacta y, por
ende, existen fuerzas intermoleculares mucho mds importantes que en los gases. en los
tquidos los coeficientes de difusién tienen valores apreciablemente mas pequefios que
aquellos que se determinan para gases. Asimismo, el efecto de la composicion del sistema
influye més en la determinacion de Dap, de tal forma que las correlaciones mds empleadas
determinan Dap®, en vez de Dap. DoR® se define como el coeficiente de difusion a
dilucidn infinita. Esto implica que cada molécula del soluto A sc mueve dentro del solvente
B, en un medio que consiste esencialmente de B puro. En aplicaciones de ingenieria, sin
embargo, se considera que Dp° es un coeficiente de difusién representativo para
concentraciones de A hasta 10% en mol. La difusividad para mezclas binarias de liquidos
se estima empleando el método de Tyn y Calus (44)(52) :

D%, =8.93*10* vy T (Cayos

nl! 0l

0433
Vzl i

En donde Vg y V, son los volimenes molares en el punto de ebullicion de Ay B
respectivamente, T es {a temperatura [°K], ng ¢s Ia viscosidad del solvente a la temperatura
T y o, y op son las tensiones superficiales en los puntos de ebullicién de A y B. El
coeficienté de difusion se determina en [em?s). Es necesario que el usuario evaliie estas
propiedades dentro de la base de datos, antes de poder estimar Dp°, pero es importante
mencionar que todas pueden ser determinadas, incluso mediante algin método de
contribucion de grupos. Debido a que el exponente al que estdn elevadas o, y op dentro de
la ecuacion anterior es pequefio, y las tensiones superficiales de hidrocarburos son

o
semejantes en el punto de ebullicion, el témmino (—2)** tiende a la unidad, por lo que
B

puede ser eliminado de la ecuacion si el usuario asi lo decide, de tal forma que la relacion

para D5 g° queda como:
0267
D, =g93r100 e L
Voo m,
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Se sugiere emplear esta forma de la ecuacién de Tyn y Calus, & menos que los
compuestos que forman el sistema binario difieran diametralmente en estructura y
polaridad. Existe poca informacién acerca de como depende la difusividad de la presion,

por lo que no se incluye la influencia de este pardmetro en ninguna correlacion.

4.4 Difusividad Binaria de Gas en Liquido.
Se ha utilizado la correlacion propuesta por Wilke y Chang (44), para determinar
coeficientes de difusién de gases diluidos en liquidos :

D, =11728# 10 L)
AR * n”V:.ﬁ

En donde los subindices A y B denotan al gas diluido y al liquido solvente,
respectivamente; M es el peso molecular; T es la temperatura [°K]; 1) es la viscosidad a la
temperatura T; V el volumen en el punto normal de ebullicién [em3/gmol] y ¥ es un

parametro que depende del tipo del solvente :

PARAMETRO y, PARA ESTIMAR D4 °
MEDIANTE EL METODO DE WILKE-CHANG

Solvente I
Agua 2.6
Metanol 1.9

. Etanol 1.5
Otrossolventes |~ 1.0

De nuevo, antes de poder determinar Dyp® en [cmYseg),es necesario conocer los

pardmetros anteriores, lo cual se puede realizar dentro de la base de datos.
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CAPITULO 5.

PRESION DE VAPOR.
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5.1 Presién de Vapor,

La presion de vapor es una propiedad indispensable para el calculo de puntos de
burbuja y rocio, al igual que para el disefio de equipos de separacidn, en los que se necesita
conocer el punto de equilibrio de un sistema dado. Asimismo se emplea para determinar
entalpias de vaporizacion de liquidos. La presién de vapor se define como la presién que
ejerce la fase gaseosa de un liquido al encontrarse-en equilibrio con la fase liquida. Es claro
que esta propiedad no se puede estimar sino para liquidos en condiciones de equilibrio, ya
que para un vapor sobrecalentado solo existe una fase gaseosa, y por lo tanto no hay
equilibrio liquido-vapor. De igual forma, la presién de vapor que ejerce un liquido
subenfriado es tan pequefia que puede ser considerada igual a cero.

La presion de vapor de un liquido es dependiente principalmente de la temperatura,
de forma tal que la presién no influye significativamente en ella. Mientras mayor es la
temperatura, mayores son los valores de la presién de vapor. Esto es cvidente ya que, a
medida que se incrementa la temperatura, acercindose mds al punto de ebullicién del
liquido, hay una mayor tendencia a que las moléculas que sc encuentran en fase liquida
pasen a la fase gaseosa. Justo en el punto de ebullicién, la presién de vapor det liquido se
iguala a la atmosférica y es posible que la fase liquida pase completamente a fase gascosa.
En general, la relacion entre la presion de vapor y la temperatura es de tipo exponencial,
Existen una gran cantidad de ecuaciones- que tratan de expresar esta relacion, incluso
utilizando fluidos de referencia, aunque en este trabajo se han escogido aquellas que
representaban los datos de una forma adecuada, sin ser excesivamente dificiles de emplear.
El archivo PRESVAP.DBF contiene correlaciones para la presion de vapor en funcién de la
temperatura, para un poco mas de 1200 compuestos diferentes Las ecuaciones que se

utilizan en cada caso son :

In(B/ P)=(1-x)"[4x + Bx" + Cx’ + Dx'
x=1-T/T
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@ lnP,:A—i :
T+C

InP=AlnpP, ,+B

0

®
InpP, ,=61.038849535- ﬂ);iﬁ— 7.1385InT +4.0454925%10°T*

W0

@ 1n}1=ﬁ+3
: T

Las unidades de P, al emplear las anteriores correlaciones son [bar], mientras que T
debe usarse en [°K]. La informacion en los anteriores archivos, es una compilacion de la
literatura existente (4)(10)(29)(41)(42)(43)(44)(53). Existe una gran informacién acerca de
la presion de vapor, ya que es una propiedad relativamente facil de medir. Como es de
suponer, no todas las correlaciones que sc incluyen en los archivos mencionados
anteriormente ajustan en forma adecuada la presién de vapor, a lo largo de intervalos
amplios de temperatura, es por csta razén que PRESVAP.DBF incluye los rangos de
temperatura para los cuales es valida la correlacion, para advertir al usuario en caso de que
se trate de determinar la presion de vapor fuera de estos limites.

Alin cuando no se han desarrollado técnicas de estimacion de esta propiedad por
contribucion de grupos, en el presente trabajo se utiliza una correlacién que emplea el

principio de estados correspondientes propucsta por Pitzer (44) :
InP, = f(T)+of "(T)

7 = 5202714 309648

~1.28862InT, +0.169347T°

r

15.6875
T

M =152518- ~13.4721InT, +0.43577T*

r

En donde Py, =P, /P, T, =T/T,.
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Aunque la anterior ecuacion puede utilizar un valor experimental o reportado en la
literatura para el factor acéntrico, es recomendable que este se determine mediante la

correlacion propuesta por Kesler y Lee, que se explica en detalle en el capitulo 1.
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CAPITULO 6.

PROPIEDADES TERMICAS.
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La termodinimica es una herramienta muy valiosa para el disefio de equipos de
transferencia de masa y calor. Mediante ecuaciones de estado, es posible cuantificar
propiedades como la entropia, entalpia, energia libre de Gibbs y otras, relaciondndolas
directamente con variables opcracionaies como la temperatura, la presion y cl volumen. Sin
embargo, la evaluacion de estas propiedades mediante expresiones analiticas no es sencillo
¥ queda fuera del alcance de este trabajo, por lo cual se han seleccionado las propiedades
termodinémicas de uso mas comun. E! calor especifico ¢s una propiedad clave para la
determinacion de propiedades termodindmicas. La energla libre de formacion de un
compuesto es un indicador de Ia factibilidad d sintetizar un compuesto bajo determinadas
condiciones. Las cntalpias de formacion y de vaporizacion también son importantes en el
disefio de equipo de transferencia de calor y masa, como torres destilacion y evaporadores,
por ejemplo. Esto no significa, en absoluto, que estas propiedades sean las propicdades
termodindmicas mds importantes. Son, sin embargo, las més estudiadas y medidas
experimentalmente, lo cual ha producido como consecuencia que existan una gran cantidad
de métodos de contribucién de grupos para estimarlas, haciéndolas por lo tanto congruentes

y deseables dentro del contexto de este trabajo.

6.1 Calor Especifico,

Es bien sabido que diferentes sustancias, dependiendo de sus estructuras, almacenan
en forma diferente el calor. Conociendo esta capacidad de almacenamiento, es posible
estimar la cantidad de calor qué se necesita suministrar a una sustancia para elevar su
temperatura a un nivel deseado. El calor especi ﬁcu. es la propiedad que mide esta capactdad
de almacenamiento, por lo que es requerido en una gran cantidad de correlaciones que
involucran transferencia de calor y estimacién de otras propiedades.

Dos tipos diferentes de calor especifico son definidos, el calor especifico a presién
constante Cp, y el calor especifico a volumen constante Cv. Aunque teéricamente es una

cantidad de ficil medicién, ya que basta suministrar a una sustancia una cantidad conocida
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de calor y medir la diferencia de temperaturas producida en la sustancia, en la practica
resulta dificil determinar con exactitud la cantidad de calor que se aplica a un sistema
debido a las pérdidas de calor. En este trabajo se utifizan correlaciones y métodos de
contribucién de grupos para la determinacion del Cp solamente. Por lo anterior, las
dimensiones del Cp tienen que ser [E/MB], en este trabajo se emplean las unidades de
{J/gmol °K].

Debido a que el agua es el fluido de uso mas comin y natural, la definicion de
unidades de energfa se hace fijando el poder calerifico del agua a presidn constante igual a
la unidad. Se define un Btu como la cantidad de calor necesario para clevar la temperatura
de una libra masa de agua de 59.5 °F a 60.5 °F, a una presion constante de una atmésfera
(Cp agua = 1 Btw/Ib*°F). La caloria se define como la cantidad de calor necesaria para
elevar la temperatura de un gramo masa de agua de 14.5 °C a 15.5 °C, a una presién
constante de una atmosfera (Cp agua = 1 cal/g*°C). Es por esto que se pucde interpretar el
calor especifico a presion constante de una sustancia, como el cociente de la cantidad de
calor necesaria para elevar la temperatura de dicha sustancia de 14.5 °C a 15.5 °C, entre la
cantidad de calor que es necesario suministrar al agua para lograr el mismo efecto (6).

Por dltimo, es importante mencionar que el Cp puede ser considerado constante en
intervalos pequefios de temperatura, pero para rangos mas amplios s nccesario expresar la

dependencia del Cp en T de formas mds convenientes.

6.1.1 Calor Especifico de Gas Ideal.

El calor especifico a presién constante Cp, para diversos gases se calcula mediante
un polinomio de tercer grado en la temperatura :

Cp,= A+ BT +CT* + DT’

En donde T = temperatura [°K}} y Cp = calor especifico del gas a presién constante
[I/gmol °K]. Para tener menores erores, 1a anicrior relacién solo debe ser utilizada a bajas

presiones, en donde se puede considerar al gas como ideal.
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Se ha enconirado que una regresion polindmica de este tipo, para datos

experimentales de Cp. penera resultedos muy aceptables. La informacién resumida para

emplear este modelo para poco mds de 500 compuestos se encuentra en el archivo

CPGASID.DBF. Aunque una cantidad importante de regresiones se encuentran publicadas

(23)(44)(56), otra parte fue generada aplicando el método de minimos cuadrados a datos

experimentales reportados (4). Los resultados se reportan en detalle dentro del anexo IV.

Una breve discusi6n acerca de la teoria involucrada en el método de minimos cuadrados, se

encuentra en el anexo I de este trabajo.

En general, las correlaciones obtenidas por minimos cuadrados, reflejan

adecuadamente los datos experimentales, como se ilustra para el caso de los compuestos

1.2-Dimetilciclopenteno y 1-Heptino a continuacion :

Cp®vs. Temperatura

R? =1.0000 {Ambos ‘:""W

o
(=3
=]
-

1200
1300

2
=)
Temperatura [X)

1400 ¢

Dats Experimentales
1,2-Dimetilciclopents no

Datos Experimentales
1-Heptno

Curva de Regresidn.
1,2-Dimetilciclopent no

Curva de Regresién
1-Hepino

También es posible definir al compuesto de interés segin csté conformado,

determinando después los coeficientes de! polinomio de tercer grado mediante una técnica

de contribucion de grupos desarrollada por Joback (44) :

i +
Cpt = (5 1Aa, - 37.93) + (S n b + 0207 +(EnAq -391#10°)T +(Xnad, +2.06*107)T
tal ) a1

in
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En donde k es el numero de diferentes grupos funcionales que constituyen el
compuesto de interés; n; es el nimero de grupos del tipo i presentes en la moléeula y Aa;,
Ab;, Ac; y Ad; son las contribuciones de cada grupo a los coeficientes a, b, ¢ y d del
polinomio, respectivamente. La informacion requerida para estimar esta propiedad se

encuentra contenida en el archivo DHDGCP.GRP,

6.1.2 Calor Especifico de Liguidos.

Al igual que en el caso de gases, un polinomio de tercer grado es empleado para
determinar el calor especifico de liquidos a presién constante :

Cp,=A+BT+CT +DT’

En donde T se debe emplear en °K, para obtener el Cp en J/gmol’K. No se
recmﬁienda tampoco emplear las correlaciones contenidaé en ¢l archivo CPLIQ.DBF para
valores de presién elevados (P > 0.8) ni para temperaturas por arriba de 0.85T. La
informacién resumida en este archivo procede de diversas fuentes (43)(56).

Esta propiedad puede también ser estimada mediante un método aditivo de
contribucion de grupos, generado por Missenard (44) :

&
Cp.= ;":CI

Siendo k el numero de grupos funcionales diferentes que conforman el compuesto
de interés; n; el niimero de grupos funcionales del tipo i y C; la contribucion individual de
cada grupo i. Aunque ¢s un método muy sencillo, e! de Missenard tiene'la desventaja de
que no es posible definir enlaces dobles y algunas otras contribuciones con }a informacién
reportada. Sin embargo, es posible estimar el calor especifico para cualquier temperatura

entre 248 °K y 373 °K.
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6.1.3 Calor Especifico de Sélidos.

Debido a que se encontré en la literatura existente (43) una cantidad apreciable de
correlaciones para estimar el calor especifico de sélidos, se decidié incorporar esta
informacion a la base de datos, en el archivo CPSOL.DBF, atin cuando e! interés de este
trabajo esta orientado hacia gases y liquidos. Las correlaciones empiricas son :

(1) Cp,=A+BT
@ Cp= A+BT+%

@) Cpy=A+BT+CT?

Las temperaturas se deben emplear en [°K] para obtener el Cp en [J/gmol°K].

6.2 Energia Libre de Formacién de Gas Ideal,

El AGg es una informacion termodindmica extremadamente Wtil, ya que indica si un
reaccion, o la sintesis de un compuesto, es factible desde ¢l punto de vista termodindmico.
Por supuesto, también es necesario llevar a cabo pruebas cinéticas para determinar si cl
tiempo o la cantidad de calor necesaria para acelerar la reaccién también pueden ser
limitantes en un proceso. Una reaccién de sintesis de un compucsto, es susceptible de
ocurrir siy solo si el AGy es menor a cero.

La energia libre de formacién de gas ideal se calcula mediante correlaciones
obtenidas al aplicar regresion lineal a datos experimentales. DGFGASID.DBF es el archivo
donde se concentra la informacion de diversas fuentes (4)(56) para calcular esta propiedad
de acuerdo con la relacion :

AG, = A+ BT

Para evaluar adecuadamente esta expresion, es necesario utilizar T en [°K], de tal
forma que AGy se obtiene en unidades de [KJ/gmol}. Como en el caso del calor especifico,
una parte de estas correlaciones fue obtenida mediante anilisis de regresion de datos

experimentales reportados en la literatura. Detalles de estas regresiones se encuentran en cl
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anexo IV, aunque es importante notar que en este anexo las ctes. estdn reportadas de forma
tal que AGy las unidades en que se obtiene en [Kcal/gmol]. El ajuste para la gran mayoria de

los compuestos es satisfactorio, como se muestra para el caso del 2,2,3-Trimetilbutano :

Energia Libre de Formacién vs. T
1600.00 . e
o 80000. R2=09899 T, pams
£ 600.00 . e Experimentales
£ 40000 - 228
v 000 7 Trimetlbuano
= 200,00 . /
g Linea de
= aa;::c:::a:u:u é o Regresidn2,2,3-
-200.002 e ER853288s:8 Trimetlbutano
IR kil

Si no existe una correlacién para un compuesto dado, se puede estimar la energia
libre de formacion mediante contribucién de grupos, siguiendo el método propuesto por
Joback (44)

AG!(298°K) =53.88+ Y nAG,

iwl
En donde hay que realizar la suma desde el primero hasta ¢l k-¢simo grupo de los
que conforman el compuesto. El término n; se refiere al nimero de veces que el grupo del
tipo i se encuentra en la molécula, mientras que AGp es la contribucién de ese grupo
particular al AGg total. Las unidades en que se estima AGg son (KJ/gmol]. Esta técnica solo
permite determinar AGy a una temperatura constante de 25 °C, mientras que las
correlaciones amplian este rango de temperaturas un poco mas, aunque no es recomendable

utilizarlas para T,; > 0.85 y P, > 0.9.



6.3 Entalpia de¢ Formacién de Gas Ideal.

La entalpia de formacion de un compuesto puro es necesitada a menudo para
calcular el calor que se desprende en una reaccién quimica determinada (AH,), dependiendo
de la temperatura y, por supuesto, de !0_5 reactivos y productos involucrados en la reaccion.
Si para una reaccién se determina que el AH; es menor a cero, entonces la reaccion es
exotémica y es necesario retirar calor del sistema mediante enfriamiento. Si ¢l AH, es
positivo, entonces la reaccion es endotérmica y hay que adicionar calor al sistema para que
se lleve a cabo la reaccién.

Yaws et al. han observado (56) que un polinomio de segundo grado en la
temperatura representa satisfactoriamente la forma en que AHy depende de la temperatura :

AH, = A+ BT +CT?

T debe ser alimentada cn [°K], para obtener AHpen [KJ/gmol]. Las ctes. A, By Cse
encuentran compiladas dentro del archivo DHFGASID.DBF, el cual es empleado por la
base de datos. Una parte de estas constantes, sin embargo, fue obtenida por regresion con
minimos cuadrados como se detalla en el anexo IV, en el cual con las ctes. reportadas se
obtiene el AHy en Kcal/gmol. Si se desea obtener esta propiedad en Ki/gmol es necesario
mutltiplicar cada una de las ctes. por 4.1868 . Un caso tipico de la forma en que los datos
experimentales fueron ajustados se ilustra a continuacién para ¢l caso del n-

Octilciclohexano

Calor de Formacién n-Octilciclohexano vs, T

= .
g R? =0.9848 e
-E,‘ ) 9 Datos
13 Experimenales
=
g 370 > Curva de

e cCCLEOCE O oo o Regresién

a CR-R-R-X-1-]

MTDORONS e N M~ = e

—
Temperatura [X)
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También es posible estimar el AHg en [Ki/gmol] para cualquier compuesto a 298
°K, empleando el método de Joback, que para esta propiedad toma la forma:

]
AH} = 68,29+ 2 nAH,

En donde k es el nimero de diferentes grupos funcionales que constituyen la
molécula de interés, n; es el nimero de veces que un grupo cl tipo i esté presente en el
compuesto y AHp es la contribucion individual de cada grupo i al AHg total. Las mismas
restricciones que se establecen para el cdlculo de AGy mediante la técnica de Joback,

aplican en este caso.

6.4 Entalpia de Vaporizacion de Gas Ideal.

La entalpia de vaporizacién de compuestos puros es util para el disefio de equipos de
transferencia de masa. En equipos de destilacion por ejemplo, es necesario conocer las
entalpias de vaporizacion de la mezcla que llega tanto al rehervidor como al condensador,
para saber cuales on los requerimientos de calentamiento y enfriamiento respectivos de
estos dos componentes de la torre.

La base de datos emplea una correlacién empirica reportada por Yaws (56), para
algunos compuestos comunes :

AH, = A!iv,(u)"

T.-T,

Esta relacion no es mds que una forma modificada de la ecuacion propuesta
originalmente por Watson (23), pero es bastante aceptable. La informacién para poder
estimar valores de AH, mediante esta expresion estd resumida en el archivo QVAP.DBF,
La temperatura debe ser.empleada en [°K] y los resultados obtenidos tienen unidades de

. [K)/gmol). Para estimar AH, en caso de que no exista una correlacién, se emplea un
método que emplea dos fluidos de referencia, benceno y carbazol, desarrollado por Stell y

Torquato (44) :
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(RI
%”T—=(§’;‘v"" (——w‘('f,,“ ,,,,,)((——)‘”“ ey
Para el benceno :
(%L)“"’ =6.5371" - 2.4671% - 77.5211"™ 4+ 59,6347 + 36,0097 — 14.6067"

El término (——)"‘“ ( ‘)”"‘ (que llamaremos A), es la diferencia entre las

entalpias reducidas de vaporizacién del carbazol y el benceno y esté dado por
A=-0.1337"" -28.2157" - 82.9581" + 991 +19.1057" - 2.797’

Al utilizar las anteriores relaciones hay que definirt=1- Tr; oRD =021 y 0o(R2) =
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CAPITULO 7.

TENSION SUPERFICIAL.
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7.1 Tensién Superficial

La superficie de un liquido se puede considerar como la frontera entre ese liquido y
su fase gaseosa. Las moléculas que se encuentran justo en esta frontera sufren fenémenos
interesantes, ya que no se encuentran sujetas a las mismas interacciones que una molécula
justo en el medio del liquido. Una molécula que se halla en el "bulto” del liquido, es atraida
y rechazada con cierta intensidad por los moléculas en fase liquida que le rodean, mientras
que una molécula que se encuentre justo en la superficie del liquido, solo sufre estas
atracciones parcialmente, ya que la fase gaseosa no la atrac del mismo modo.
Generalmente, la atraccién que sufren las moléculas de la superficic por parte de las
moléculas en fase gascosa, es menor que la que sienten por parte de las moléculas que se
encuentran en el bulto. Ciertos liquidos como el agua, ademas, debido a su estructura
molecular, provocan que las moléculas de la superficic queden exponiendo hacia la fase
gaseosa orbitales 1ibres, de tal forma que en la superficie del liquido hay una mayor
cantidad de encrgia que en el bulto del mismo. Esto provoca que los liquidos tiendan a
ocupar la menor cantidad de drea posible, de acuerdo con las condiciones en que se
encuentren, es decir, el volumen de liquido existente, el contenedor en que se encuentre el
liquido y las fuerzas externas que sobre de €] actien. Fendmenos semejantes ocurren entre
liquidos inmiscibles, pero en el presente trabajo sélo se maneja la tensién superficial de
liquidos puros. . -

Por todo lo anterior, se explica que la superficie del liquido se encuentre en tension
permanentemente. La tension superficial no es mds que un cuantificador de estos
fendmenos, y se define como la fuerza ejercida subr; el plano de 1a superficie por unidad de
longitud (53), aunque también se puede entender como la energia por unidad de drea
superficial que hay en un liquido. Por 1o tanto, las dimensiones de la tensién superficial son
A[F.ILZI y las unidades usuales [dinas/cm] (equivalentes a [erg/cm?]) son las empleadas en
este trabajo. La tensién superficial es una propiedad que tiene importancia en el disefio de

equipos de transferencia de masa y calor, en reactores y flujo de fluidos.
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En el archivo TENSSUP.DBF, se encuentran resumidas correlaciones empiricas
propuestas por Yaws et al. (58) para evaluar esta propiedad de acuerdo con ta relacién :
LT
T.-T,

=0

Las unidades de la tensién superficial al emplear estas correlaciones son [dina/cm].
La constante oy es la tension superficial a la temperatura de referencia T); Te es la
temperatura critica del compuesto y n es una constante particular para cada compuesto.
Algunas de las correlaciones contenidas en el archivo TENSSUP.DBF, fueron generadas a
partir de datos experimentales reportados en Ja literatura (4), utilizando minimos cuadrados.
En general los resultados del ajuste son satisfactorios, como se mucstra a continuacion para

los compuestos 2-Metilheptano y n-Tridecano :

Tensién Superficial vs, T
% o> Datos Exp.
g T caHB
]
l:%-w Datos Exp,
5 £ C13H28
29
g S T e Curva Reg.
= . C8H18
NN NN oo ~
E E § : E g Curva Reg.
Tempetatura [K] C13H28

La anterior relacion es consecuencia de la ecuacion de Mc Leod-Sudgeon (44)(33),
y es vilida s6lo a bajas temperaturas (T, < 0.9), cuando la densidad de la fase gaseosa es
despreciable en comparacion a la densidad de la fase liquida.

Si se desca estimar a tensién superficial de un liquido a temperaturas mas clevadas,
o de un liquido cuya correlacién no se encuentre entre las citadas anteriormente, ¢s posible

realizarlo mediante el método de contribucién de grupos de Mc Leod-Sudgeon :
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o™= P(pl. - p(i)

En donde el parimetro P puede ser estimado en la base de datos mediante
contribucién de grupos, empleando 1a informacién que se encuentra en el archivo
TENSSUP.GRP. Si el usuario desea conocer ¢ en [dina/cm], es necesario que se estime

primero p! y pg, que son las densidades del liquido y del gas en [gmol/cm3].
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CAPITULO 8.

VISCOSIDAD.
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8.1 Viscosidad.

Es posible y facil de comprobar en la vida diaria que existen diversos tipos de
fluidos, y que una de las caracteristicas fisicas que mas distinguen a un fluido de otro es que
tanta resistencia a fluir, o que tan "espeso” es el fluido en cuestion. La viscosidad es
simplemente una medida de [a facilidad con que un fluido es capaz de fluir,

La viscosidad se define como la fuerza cortante por unidad de 4rea que sc le aplica a
un fluido confinado, dividida entre e! gradiente de velocidad que se genera dentro de dicho

medio (10) :

=1 %)

Los fluidos para los cuales la viscosidad no depende de la magnitud de la fuerza

n

cortante ejercida, son conocidos como fluidos Newtonianos. En este trabajo, sélo se
consideran métodos predictivos de viscosidad, para fluidos de este tipo.

Evidentemente, la ‘velocidad mixima dentro del fluido, se obtiene en el punto en ¢l
que se aplica la fuerza cortante. Se puede interpretar a la viscosidad como una medida de la
friccion interna del fluido, la cual se opone a cualquier cambio dinimico en el movimicnto
del fluido. También se le puede considerar como la resistencia que muestran los fluidos y
una gran cantidad de sélidos a cambiar de forma. Asi, es mucho méas facil generar un
gradiente de velocidad en fluidos que posean una baja viscosidad, como un gas, que en
fluidos que tienen altas viscosidades, como hidrocarburos pesados o petréleo crudo, por
ejemplo. Debido a esto, la viscosidad es una propiedad clave para realizar disefios que
involucren flujo de fluidos. Es importante hacer notar que la viscosidad, a diferencia de las
demas propiedades que se tratan en este trabajo, es una propiedad que no se puede definir
en condiciones de equilibrio. Si no existe un gradiente de velocidad entre las capas internas
del fluido, la definicién de viscosidad no tiene sentido. Por otro lado, después de un tiempo
de haberse aplicado la fuerza cortante al medio fluido, a medida que el sistema se va

acercando al equilibrio, el gradiente de velocidad se va acercando a cero. Cuando el fluido



se encuentre en equilibrio de.nuevo, no es posible hablar de viscosidad en un sentido
estricto, ya que en ese momento no existird un gradiente de velocidad. En esta forma, se
sobreentiende que al hablarse de viscosidad, se hace referencia al gradiente de velocidad
que se obtendrd en el momento justo de aplicar una fuerza cortante al fluido. Por la
definicién misma de viscosidad, se ve que esta propiedad debe tener dimensiones de
(F6/L2] o bien de [M/LB). Esta es la que se conoce como viscosidad absoluta, En general,
la unidades més empleadas en el mancjo de la viscosidad absoluta son los [Nm/s2} o Poise.
Debido a que el Poise resulta ser un valor demasiado alte numéricamente para los valores
experimentales determinados a diversos compuestos, se utilizan el cP y el uP para manejar
practicamente las unidades de viscosidad. Ocasionalmente, en ciertos trabajos se maneja la
viscosidad cinemdtica, la cual se define conso la viscosidad absoluta multiplicada por la
densidad y que tiene dimensiones de [L2/0]. En el sistema métrico, la viscosidad cinemitica
se expresa usualmente en [cm2/s], grupo de unidades que se define como Stoke. En
adelante, al manejarse el término viscosidad, se sobreentenderd que se hace referencia a la

viscosidad absoluta,

8.2 Viscosidad de Gases.

Ya que la viscosidad depende de la friccion interna de! fluido, entonces los factores
que influyen sobre de esta propiedad son la temperatura, presion y la atraccion existente
entre las moléculas del fluido. En el caso de los gases, a mayor presion, las moléculas se
encuentran con una probabilidad mas alta de colisionar las unas con las otras, y por lo tanto
la viscosidad aumenta, De igual forma, al subir la temperatura, las moléculas contienen una
mayor cantidad de energia y también es mds probable que haya un mayor nimero de
colisiones, con lo cual aumenta la viscosidad. Dentro del archivo VISGAS.DBF, sc¢
encuentran las constantes necesarias para evaluar la viscosidad de gas en [uP], de acuerdo a
la siguiente correlacion :

f=A4 BT +CT?
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Una parte de estas constantes, al igual que se hizo para con otras propiedades, no
fueron obtenidas directamente de }a literatura (44), sino que fueron generadas a partir de
datos experimentales reportados (4)(43). En el anexo IV se detallan los compuestos para los
que se realizaron las regresiones, junEo con los coeficientes de regresion, la desviacion
standard en la variable dependiente y el nimero de puntos con los que s¢ contd. En general
los modelos de regresién ajustan bien los datos experimentales, como se {lustra para el caso

de la acetona :

Viscosidad de Acetona vs. T.
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m [ ”m (= -d

~ o w o ~

m ™ - wn w

Temperatura [XK]

En caso de que no se encuentre una correlacién para un compuesto dado, se puede
utilizar un método de contribucion de grupos propuesto por Reichenberg (10)(44), para

estimar la viscosidad en [uP] :
n= M"T T(1+270p)
a[t+4/TJ1+036T(T, -D]" T +2704;

En donde M = peso molecular del compuesto, T = Temperatura [°K], T, =
Temperatura critica [°K], T, = Temperatura reducida = T/T, y p, se define como el
momento dipolar reducido del compuesto :

WP
b, = 524655

c
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En donde p es el momento dipolar del compuesto y P, la presién critica del
compuesto. El pardmetro a” se obtiene mediante la contribucién de cada grupo integrante

de la molécula segin :

k
a’=Yne

i=l
Hay que sumas todos los diferentes grupos, dcsdé el primero hasta el k-ésimo, El
factor n; significa el nimero de grupos del tipo i que hay en la molécula, mientras que ¢; es
la contribucién individual de cada grupo al pardmetro a’, El archivo VISGAS.GRP s
utilizado por Ia base de datos para leer estas contribuciones. La principal limitante para la
aplicacién de éste método, es la relativa falta de informacién acerca del momento dipolar

para diversos compuestos.

8.3 Viscosidad de Liquidos.

A diferencia de los pases, en liquidos un aumento en la temperatura provoca una
disminucién en la viscosidad. Esto se debe a que las moléculas se encuentran en un
contacto mucho mds intimo que en los gases, y por lo tanto una disminucion en la densidad,
es decir, un menor nimero de moléculas por unidad de volumen, resulta ser mucho miés
significativo que el aumento en las colisiones intermoleculares, que ya existian desde antcs,
y entonces el liquido es capaz de fluir con mayor libertad a una temperatura mas clevada
que a una temperatura menor.

La base de datos hace uso del archivo VISLIQ.DBF, que resume informacion de
diversas fuentes (44), para leer las constantes empleadas en las correlaciones siguientes :
() n=Ar°
2 Inm=4+ _1_3_

T

3) lnn=A+g+CT+DT’
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Una gran cantidad de estas constantes fueron generadas aplicando regresion lineal a
datos reportados (4)(43)(57), utilizando el método de minimos cuadrados. En general la

calidad del ajuste es bastante aceptable, como se ve a continuaci6én para el caso de la

anilina:

Viscosidad Anilina vs. T
14
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Una técnica de contribucién de grupos desarrollada por Orrick y Erbar (44) sc
emplea para encontrar las ctes. A y B en funcion de la estructura quimica del compuesto, en

ta siguiente relacién :

n B
In(—)=4+—=
n(pM) T

En donde p cs la densidad del liquido (g/cm®) a 20 °C y M es el peso molecular
(g/gmol) del compuesto. La base de datos genera las ctes. A y B y a continuacion calcula 7.
La informacion relativa a éste. céleulo se encuentra en el archivo VISLIQ.GRP. Las

ecuaciones para determinar A y B son las siguientes :
3

A=-(695+0.21C)+ Y 4,
s}

k
B=(275+99C)+ Y.n,B,
sl
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En donde C es el nimero de dtomos de carbono presentes en la molécula, que no
estén incluidos ¢n las contribuciones A; y By; k es el niimero de diferentes grupos presentes

" en la molécula y n; es el nimero de grupos del tipo i presentes en la molécula.
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RESULTADOS Y CONCLUSIONES.
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Durante el trabajo realizado en esta tesis, se construyeron 27 archivos compatibles
con DBase IV, que ocupan un espacio en memoria igual a 1,27 MB. También se generaron
8 archivos con formato ASCII que desplazan una memoria de 12.5 KB. Es imposible
presentar en forma impresa toda esta informacién por restricciones de espacio cvidentes,
aunque es posible consultarlas directamente en los diskettes que acompafian al presente
trabajo. Dado que una parte importante de estos archivos DBase IV fué generada a partir de
regresiones de datos experimentales reportados en la literatura, se decidié incluir dichos
resultados en el anexo I'V. Como se puede ver, se generaron un poco mas de 600 nuevas
correlaciones que no se encontraban reportadas en la literatura.

También se desarrallé un programa que interactua con estos archivos, el cual consta
de 39 mddulos en total, ocupando alrededor de 400 KB en memoria. Debido a que el
programa es compilado en codigo binarie por VISUAL BASIC, no es posible imprimir el
cédigo fuente, aunque en todo caso el espacio que ocuparia dicha impresién volveria a ser
una limitante. Si el lector se encuentra interesado en tener una copia del cddigo fuente, ¢l
autor del presente trabajo se la proporcionara con gusto (544-5492). La forma en que el
programa PROPS.EXE utiliza la informacion existente en las bases de datos y-en los
archivos ASCII se ha descrito con mds detalle en ia introduccion. Sc ha tratado, en la
medida de lo - posible, de desarrollar un programa que sea amigable con el usuario y
relativamente facil de usar. En este sentido es el usuario del programa quien tiene la Gitima
palabra.

Como se puede ver, ¢l empleo de la base de datos que se ha desarrollado simplifica
en gran medida el lraBajo que un ingeniero de disefio de procesos tiene que realizar, y
permite calcular un gran nimero de propiedades practicamente para cualquier compuesto

que se desee, en caso de que no existan correlaciones disponibles.
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ANEXO I

INSTALACION DEL PROGRAMA

70



Los disquettes que se encuentran ancxos al presente trabajo, conticnen todos los archivos
necesarios para instalar el programa PROPS.EXE en el disco duro de cualquier computadora
personal que cuente por lo menos con un espacio libre de 5MB, el sistema WINDOWS en la
version 3.1 o posterior, y ademds con una unidad para discos flexibles de 3.5" de alta densidad, es
decir, con una capacidad de 1.44MB. La instalacién de PROPS.EXE sc puede lievar a cabo desde
¢l programa administrador de archivos, que se encuentra en la ventana Principal o scleccionando
directamente en el Administrador de Programas la opeién Ejecutar que se encuentra en el ment
Arcltivo.

En el primer caso, es necesario seleccionar la unidad A o B como unidad activa,
dependiendo del nombre 16gico que tenga asignado la unidad de 3.5" en la computadora en donde
se desea instalar el programa, posicionando el ratén sobre el archivo cjecutable nombrado
SETUP.EXE, en el cual se encuentra contenido todo ¢l cédigo necesario para la instalacién, y
apretando después la tecla ENTRAR .J, o bién presionando dos veces el botén izquierdo del ratén
para ejecutar asi el programa de instalacion. Después solo es necesario seguir paso a paso las
indicaciones del programa de instalacién.

En caso de que se desee instalar el programa mediante la segunda opcion, el
Administrador de Programas despliega un didlogo que pregunta acerca de la direccién y el
nombre del archivo ejecutable que se desea ejecutar, para lo cual es necesario indicar en la linea
AANSETUP o bien BASETUP, dependiendo de cual sea el nombre Jogico que tenga asignada la
unidad de 3.5" en esa computadora. Al igual que en la primera opcion, en adelante solo es
necesario seguir las indicaciones del programa de instalacion.

No es posible instalar PROPS.EXE directamente desde el sistema operativo, ya que el
programa de instalacién solo esta disefiado para funcionar en un entorno que emplee WINDOWS,

por lo que no puede ser ejecutado desde MS-DOS.
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ANEXO II

OBTENCION DE CONSTANTES DE ECUACIONES
MEDIANTE EL METODO DE MINIMOS CUADRADOS.



La regresién lineal multiple es una herramienta valiosa que permite ajustar modelos
empiricos a una serie de datos experimentales. De esta forma. se puede sintetizar en una
ccuacion sencilla el comportamiento de una propiedad (finica variable dependiente) a lo
largo de un rango de temperatura o presion (variables independiente), de forma exacta. Ya
que dicha ecuacion debe representar adecuadamente los datos experimentales de la
propiedad, dentro de los limites en que esta fue determinada, se elimina la necesidad de
llevar a cabo interpolaciones entre datos, en valores de las variables independientes para los
cuales no se determind la variable independiente.

La forma que tiene la ecuacion lineal general :

y=a,+ax +a:.\‘2.+...+amxm
impone en términos matematicos el problema de hallar m + 1 constantes para una ecuacién
dada, en donde m es el niimero de variables independientes, y la variable independiente, y
X, hasta x, las variables independientes. Debido a que se tienen m + 1 incognitas (ya que
existen m + 1 coeficientes en la cc. lincal gral.), es necesario generar m + 1 ecuaciones
linealmente independicntes, para tener un sistema con una solucién unica, Una condicién
matemética minima para que exista esta solucidn, es que al menos se hallan realizadom + 1
determinaciones de la propiedad, a diferentes valores de las variables independientes, ya
que de esta forma se puede plantear un sistema de m + | ecuaciones por sustitucion directa
en la ecuacién propuesta, Evidentemente, 2 puntos definen por completo una linea recta, 3
puntos definen por compteto un plano y asi sucesivamente. Sin embargo, desde el punto de
vista estadistico, es necesario que al menos se realizen m + 2 determinaciones
experimentales, ya que de otra forma no serfa posible calcular el error standard de la
aproximacién para la regresion lineal miltiple. A continuacién se describe brevemente la
forma en que se obtienen estas m + | ecuaciones.

Cuando el nimero de determinaciones experimentales es mayor que el niimero de
constantes que se ajustan a los datos, como generalmente sucede, el problema realmente
consiste, ademas de generar m + 1 ecuaciones, en asegurarse de que las m + 1 ecuaciones

nos den las "mejores" constantes posibles. Con este fin, s¢ define la funcion de error como :
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e=y. (¥, -G -ax,—.—a,x,)

En donde n es el nimero de puntos experimentales que se determinaron. En esta
expresion el término (-a,~ q,x,,—...—a",xn,,) cs simplemente e} error que existe entre
¢l valor real que se determind y el valor que se calcula a partir del modelo propuesto. El
hecho de que esta diferencia se elcve al cuadrado se justifica para evitar que errores
positivos y negativos se cancelen, llevando a conclusiones absurdas, como una funcién de
error igual a cero, mientras que los componentes individuales son diferentes a cero.

Para obtener las "mejores" constantes del modelo propuesto, podemos establecer la
condicién logica de que dichas constantes hagan que la funcion de error tenga un minimo
en este punto. Hay que notar que la funcién de error solo es funcién de las constantes que se
elijan, ya que cada serie de puntos experimentales x; hasta xp; , incluyendo a y;, es
conocida.

Mateméticamente, dicha condicion es satisfecha al evaluar la derivada parcial de la

funcion de error con respecto a cada una de las constantes, ¢ igualando el resultado a cero :

Oe _
aa a; Y, - a,~ax,~.—a,%,)=0
O L
E{‘ = "‘2; y-a,— ax,=.—a,x, )(Y”) 0
2oy x,)=0
‘aa, 2=, a,5,)(x,) =
’ as o
5_ = _ZZ (yl -a, - ax,~..—a,x,)x,,}=0
am_‘ it
a _22(}’: —ax, —w—a,x,)x,)=0
a, =l

Todas las ecuaciones anteriores se pueden reordenar, desarrollando primero el
producto del miembro izquierdo de cada ecuacion, y aplicando después el operador

sumatoria en cada caso, de forma tal que se pueden expresar como sigue :
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q "+H.Zx.. 0D X bk, DX 48, %, = DY,
anzxu +a qu +azzxux .+-~-+am.|2x|. Kooty T Ay 2 0% nyxu

a, szi +a, sz,x,, + azz‘:xfﬁ---”m.; Zx:; Xy amzx:.' = Zy:le
: ; T :

a..z X, T4 Z XeetsXiy +azzxm-1.x +.. +am—lzx - +ﬂ,.Zx..l, Ko ZVA Xt
aumel + axz-",,,x., +azzxmlx2f+ -ta,, Z Xy X+ allzxml = Z‘:}’. wi

El anterior es un sistema de m +1 ecuaciones lineales con m + 1 incdgnitas, que
puede ser resuclto facilmente con diversos métodos y, dado que la estructura de la matriz de
cocficientes resultante es simétrica, existen algoritmos especiales para resolver més
rapidamente el sistema.

Usualmente es necesario tener un indicador de la calidad de la regresion, para lo

cual se utiliza el coeficiente de regresion R?, el cual se define como :

R’:S’-e
S

y

En donde € es la funcion de error definida anteriormente y Sy es la suma de [as

diferencias de cuadrados con respecto a Ja media definida como :
"

S, = ;(J’, -y

Asi, el coeficiente de regresion es ipual a 1 si la funcidn de error es cero, o cual
significa que la ecuacion propuesta explica perfectamente el comportamiento de los datos
experimentales, Por el contrario, un coeficiente de regresion ignal a cero indica que el valor
numérico de la funcién de error es igual al de la desviacion standard paray. lo que significa
que el modelo no explica en absoluto la variacién en los datos. Existen formas alternativas
de definir el coeficiente de regresion, aunque quizis esta es la mas general. Es importante

recalcar que el coeficiente de regresion es un propiedad intrinseca de un conjunto de datos

s



cualquiera, como lo son el promedio o la desviacion standard, y que de hecho sc puede
calcular antes de llevar a cabo una regresion para ciertos modelos.

Aunque este método puede parecer a primera vista algo limitado, una gran cantidad
de modelos pueden ser manipulados algebraicamente, y ajustados de tal forma tal que se
posible determinar pardmetros de regresion, usando la regresion multiple, Desde ecuaciones
polinémicas hasta ecuaciones exponenciales, por solo mencionar algunas, cumplen con los
requisitos para poder ser transformadas y que por lo tanto se puedan ajustar datos

experimentales con esos modelos.
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ANEXO 11

METODOS NUMERICOS COMUNES PARA LA OBTENCION
DE RAICES EN ECUACIONES ALGEBRAICAS,

7



1) Método de Newton-Raphson.

El método de Newton-Raphson quizds es uno de los mds conocidos y empleados,
para la determinacién numérica de raices de ecuaciones algebraicas. A pesar de su
popularidad, es probable que no siempre se conozcan sus desventajas y sus limitaciones. El
desarrollo de su algoritmo estd basado en consideraciones de calculo diferencial elemental
que se exponen a continuacién.

La derivada de una funcion esta definida mateméticamente como el limite :

7= i L = & gy B0

1 2
Geométricamente, la derivada se puede interpretar como la pendiente de la recta

tangente a la curva f(x) en cualquier punto x. Este concepto se ilustra en la fig. 1.

y
m={"(x]
1{x)
1x1) A\ -
\ x2
1(x2) - Jr x1 x
Fig. 1

Es importante notar en esta figura, que la derivada a la curva f(x} en el punto x;, es

la pendiente de la recta tangente a f(x) ilustrada, con valor numérico igual a m,
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Considerando que el punto x; es la interseccion de esta recta tangente con el ¢je X, es

posible determinar el valor de la pendiente m como sigue :

m= f‘(xl) = f(xl) _f(xz)

X=X

En esta relacién se conocen todos los términos, pero generalmente se asume que el
punto x5 €s una mejor aproximacion a la rafz real de la ecuacion {{x) = 0, por lo que f(xy)
debe de tener un valor cercano a cero y por ende despreciable frente a f(x;). Tomando en
cuenta estas consideraciones, Ja anterior relacion se convierte en :

fy=L8L ‘

17 %

Ya que la variable de interés es en realidad x,, puesto que cs una mejor
aproximacién a la raiz de f{x) a partir de una aproximacién inicial x|, esta nueva
aproximacion se puede expresar explicitamente en la forma :

S(x)

X, =X
il )
S(x)
En general, siguiende los mismos argumentos expuestos, el algoritmo mediante cl

cual se calcularian aproximaciones sucesivas a la raiz de la ecuacion es :

X =%~ )
R

El método de Newton-Raphson tiene la ventaja de que cuando logra determinar una

rafz, lo hace de una forma muy eficiente y rdpida. Es una herramienta muy poderosa si se
sabe utilizar adecuadamente. Sin embargo tiene dos deficiencias mayores : a) es posible que
la raiz a la cual converge el algoritmo no sea la que s¢ queria aproximar y b) pucde suceder
que ¢l método no converja hacia ninguna rafz. Estos problemas se explican por ¢l hecho de
que el desarrollo del algoritmo depende de la aproximacidn inicial a la raiz, como se ilustra

enlafig. 2.:
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Fig. 2
Dependencia del método de Newton-Raphson sabre
{a aproximacién inicial a Ia raiz buscada.

II) Método de Regula Falsi.

El método de Regula-Falsi es empleado cuando el tipo de funciones para las cuales
se desea aproximar una raiz, tienen un comportamiento tal en las cercanfas de la raiz, que se
dificulta el empleo de otros algoritmos de iteracién. A diferencia de la técnica empleada en
el algoritmo de Newton-Raphson, el de Regulﬂ-FaIsi es un procedimiento de tipo cerrado,
es decir, es necesario "encapsular" la raiz dentro de un intervalo cerrado. La foﬁna en que
esto se puede lograr es evaluando la funcidn en diferentes puntos, y seleccionando el
intervalo cerrado de tal forma que los limites superior e inferior de este, X; y X3, cumplan
con la relacion f(x,)f(x,) <0, lo cual se ilustra en la fig. 3.1. Se puede ver en esta
figura, que si se traza una linea recta entre los puntos (x{, f(x)) y (xa, f{x3)), entonces la
interseccion de esta recta con el eje de las abeisas, X3, genera una mejor aproximacion a la
raiz real de la funcién. Es posible conocer X3 observando en la fig. 3.1, que se forman dos
triangulos semejantes con vértice comiin en el punto (x3, 0), de tal forma que es posible

expresar la igualdad :
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En donde es necesario aplicar la funcién de valor absoluto, debido a que y| = {{xy)
es menor a cero. Modificando la anterior relacién tomando en cuenta esta restriccién se

llegaa:
YT _XNTXh
bd) N
Expresando esta relacion para x5 en términos explicitos se encuentra :
X, — ,X,
x,= Y — X%

N=n
y
y2
x1 x3 x2
_./”/ x
vl Fig. 3.1 Método de Regula-Falsi

Una vez encontrada esta aproximacion a la rafz, la aproximacion sustituye entonces
al limite del intervalo cuyo valor de f(x|) o f(x,) sea de igual signo a f(x3), para aségurar
que entre los limites del nuevo intervalo la funcion cambia de signo, y por lo tanto que una

raiz se encuentra en el intevalo. De forma general, si se representan los limites inferior y
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superior del intervalo por X; y x5, y a la aproximacion a la raiz por x,, tenemos que cada
aproximacidn consecutiva queda definida por :
_ LG = £,
w -
J(x)-f(x)
A medida que estc proceso se repite, cada vez se van alcanzando mejores aproximaciones,
como se muestra en la fig. 3.2, en donde la quinta aproximacion, x5, estd muy cerca de la

raiz verdadera,

y
y2
x1
y5 P » X
X
oA
Fig. 3.2 Aproximaciones sucesivas en el algoritmo de Regula-Falsi

Como es de esperar, no en todos los casos es adecuado ¢l empleo de este sistema de
biisqueda de raices. Aun cuando una de las exigencias del método es ¢l encontrar un
intervalo cerrado que contenga una raiz, y por lo tanto la convergencia del algoritmo esté
asegurada, para ciertas funciones, como se ilustra en la fig. 4, ¢l mimero de iteraciones antes

de encontrar una aproximacién adecuada a la raiz puede ser muy grande.
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Fig. 4. C gencia lenta del métode de Regula-Falsi

1IT) Método analitico para resolver ccuaciones cibicas,

Una ecuacién cibica es un polinomio de tercer grado en alguna variable,
generalmente representada por X, para el cual se desean conocer las raices :

“Ax* +Bx*4+Cx+ D=0

Dividiendo los anteriores coeficientes entre el coeficiente A, siempre es posible
expresar una ecuacion cibica en la forma :

Pl or+d=0

Llevando -2 cabo el cambio de variable y= x+§ y calculando los coeficientes

p= %(30— Yy q= % (27d -9bc+28%) es posible transformar la anterior ecuacién

ciibica en X a una ecuacién cibica en la variable y :
3
y+pytg=0
La resolucién de dicha ecuacion para y es mucho més simple que resolver la

ecuacién equivalente para x, pero s necesario determinar antes el término R = (—’31)J + (g)’.
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Las diferentes soluciones de la ecuacién dependen del signo aritmético de R, como
se detalla a continuacion ;
a) Si R es igual a cero, entonces la ecuacién ciibica tiene tres soluciones reales, de

las cuales al menos dos son iguales entre si. Las raices son :

y=A4A+B
1
=~-—(4+B
b2 Z( }
1
=w—(A+ B
b4 2( )

Endonde A=B= 3(-%

b) Si R es mayor a cero, solo existe una rajz real de la ecuacion y dos complejas que
son conjugadas a una de la otra. En ese caso, la tnica raiz real se determina mediante ;
y=A+8B

Para lo cuel es necesario primero calcular antes A y B como sigue :

A:s}_ﬂ.h/}
2
A={H—%—- ﬁ

¢) En caso de que R sea menor a cero, entonces existen tres raices reales diferentes

en la ecuacion, y es necesario determinarlas de la siguiente forma :

po b 2n. .
=42 |-L cos(—+—i);i=1,2,3
¥, ,’ 3 (3 3 )

En donde el parAmetro ¢ se encuentra mediante la relacion :
?

4, g /4
=cos” (———
p=cos’ (L
El signo positivo aplica si el coeficiente q es menor a cero, mientras que el negativo

se utiliza si q es mayor a cero,
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Regresién de DHf vs. T.
Al = A+ BT+CT?
OHf {Kealimoll: T {°K])

Formula

c

Cl0H14
cioms
C10H20
C10H20
C1gH20
C10H22
C11H16
C11H20
CliH22
CliH2z
C11H22
CliH24
ciz2d18
C12H22
Ciz2H24
cizH24
ClzH2a
C12H26
C13H20
C13H24
C13H28
Ci3M26
C13H28
Ci13H28
C14H22
C14H26
C14H28
C14H28
Ci4H28
C14H230
C15H24
C1i5H28

Nombre

Carbono
n-Butilbanceno
‘1-Decino
a-Pentilciclopentano
n-Butilciclohexano
1-Deceno
n-Decano
n-Pentilbenceno
1-Undecino |
n-Hexilciclopentano
n-Pentileiclohexano
1-Undeceno
n-Undecano
n-Hexilbenceno
1-Dodecino
n-Hceptilciclopentano
n-Hexilciclohexano
1-D+ deceno
n-Dodecang
n-Heptilbenceno
1-Tridecino
n-Octileiclopentano
n-Heptilciclohexano
1-Trndeceno
n-Tridecano
n-Qctilbenceno
1-Tetradecino
n-Nonilciclopentana
n-Octilciclshexano
1-Tetradeceno
n-Tetradecano
n-Nonilbenceno
1-Pentadecino

A

171.8913
4.1407
18,5597
-33.6534
-40.3849
-19.4385
-48.2982
0.2153
14.5994
-37.6127
-44.3445
-23.3988
-62.2625
-3.7450
10.6332
-41.5720
-48.3042
-27.3590
-56.2169
-7.7052
6.6790
-45.5313
-52.2638
-31.3192
-60.3816
-11.6654
2.7188
-49.4905
-56.1081
-35.2794
-64.1456
-15.6256
-1.2414

6.374E.04
-2.980E-02
-3.475E-02
-4_655E-02
-4.371E-02
-4,098E-02
-4,572€-02
-3.387€-02
-3.868E-02
-5.04BE-02
-4.764E-02
-4.491E-02
-4.864E-02
-3.780E-02
-4.261E-02
-5.441E-02
-5.157E-02
-4.884E-02
-5.358E-02
-4,173E-02
-4.654E-02
-5.836E-02
-5.551E-02
-5.278E-02
-5.707E-02
-4.566E-02
-5.047€-02
-6.22BE-02
-5.977E-02
-5.671E-02
-6.143E-02
-4.958E-02
-5.440E-02

-G

-3.489E-07
1.286E-05
1.527€-08
2,128E-05
2.165€-05
1.80BE-05
2.039E-05
1,481E-05
1.711E-05
2.313E-05
2.350E-05
1.993E-05
2.223E-05
1.665E-05
1.B95€-05
2.497E-05
2.534E-05
2.177E-05
2,408E-05
1.850E-05
2.080E-05
2.682E-05
2.719E-05
2.362€-05
2.5T1E-05
2.034E-05
2.264E-05
2.868E-05
2.921E-05
2.546E-05
2.776E-05
2.218€-05
2.448E-05

23
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
18
14
14
14
14
1a
14
14
14
14
14
14
14
14
13
14

R*2

0.9544
0.9831
0.9937
0.9903
0.9816
0.9928
0.9921
0.9931
0.9932
0.9902
0.9822
0.9925
0.9918
0.9926
0.9929
0.9900
0.9827
0.9922
0.3914
0.9323
0.9926
0.9893
0.9832
0.8920
0.9818
0.9920
0.9923
0.989%
©.9848
0.9817
0.9912
0.9%318
0.9920

Sy

0.19591
0.31485
0.33896
0.51845
0.56834
0,42174
0.48468
0.35005
0.38463
0.56351
0.61375
0.46749
0.53168
0.39575
0.43033
0.60860
0.85919
0.51324
0.58085
0.44146
0.47604
0.65369
0.70463
0.55899
0.60086
0.48718
0.52175
0.63879
0.72377
0.60474
0.66616
0.532:
0.56748

Tmin

298.18
298.16
298.16
298.16
298.16
298,186
298.16
288.16
298.16
298B.16
298.16
298.16
298.16
298.16
29B.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
293.16
29B.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16

Tmax

4000
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
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Formula

C15H30
C15H30
C15H30
C15H32
C16H26
C1EH30
C16H32
C16H32
C16H32
C16H34
C17H28
C17H32
C17H34
C17H34
C17H34
C17H36
C18H30
Ci8H34
C18H36
C18H36
C18H36
C18H38
C19H32
C13H36
C19H38
C19H38
C18H38
C19H40
C20H34
C20H38
C20H40
C20H40
C20H40
C20H42
C21H36
C2%H42
C21H42
C22H38

Nombra

n-Decilciclopentano
n-Nonilciclohexano
1-Pentadecenc
n-Pentadecano
n-Decilbenceno
1-Hexadecino

n-Decilgiclohexane
1-Hexadeceno
n-Hexadecano
n-Undeciibenceno
1-Heptadecino
n-Dodecilciclopentano
n-Undecilciclohexano
1-Heptadeceno
n-Heptadecano
n-Dodecilbenceno
1-Octadacino
n-Tridecilciclopentano
n-Dodecilciclohexano
1-Octadeceno
n-Octadecano
n-Tridecilbenceno
1-Nonadecino
n-Tetradecilciclopentano
n-Tridecilciclohexano
1-Nonadeceno
n-Nonadecano
n-Tetradecilbenceno
1-Eicosino
n-Pentadecilciclopentano
n-Tetradecilciclohexano
1-Eicoseno

n-Eicosano
n-Pentadecilbenceno
n-Hexadecilciclopentano
n-Pentadecilciclohexano
n-Hexadecilbenceno

A

-53.4498
-60.1831
-39.2398
-88.1052
-19.5858

-6.2017
-57.4091
-64.,1428
-43.1999
-72.0530
-23.5461

-9.1619
-61.3684
-6€8.1024
-47.1601
-76.0128
-27.5063
-13.1221
-65.3277
-72.0621
-51,1203

'.79.9724

-31.4665
-17.0823
-69.2870
-76.0217
-55.0805
-83.9394
-35.4267
-21.0425
-73.2462
-79.9814
-59.0408
-87.9004
-35.3869
-77.2056
-83.9411
-43.3472

+6.621E-02
-6.337E-02
-6.064E-02
-6.538E-02
-5.352E-02
.833E-02
-7.014E-02
-B.731E-02
-6.457E-02
-6.930E-02
-5.745E-02
-6.226E-02
-7.408E-02
~7.124E-02

-6.850E-02 ~

-7.325€-02

6.139E-02
-6.620E-02
-7.8Q1E-02
-7.517€-02
-7.243E-02
-7.718E-02
-6.532E-02
-7.013E-02
-8.194E-02
-7.910E-02
-7.636E-02
-8.109E-02
-6.925E-02
-7.406E-02
-8.588E-02
-8.304E-02
-B.029E-02
-8.503E-02
.318E-02
-8.981E-02
-8.697E-02
-7.711E-02

[+

3.C51E-05
3.088E-05
2.730E-05
2.960E-05
2.403E-05
2.633E-05
3.235E-05
3.272E-05
2.915E-05
3.145E-05
2.8B7E-05
2.817E-05
-3.420E-05
3.457E-05
3.099E-05
3.330E-05
2.771E-05
3.002E-05
3.604E-05
3.641E-05
3.283E-05
3.514E-05
2.956E-05
3.186E-05
3.788E-05
3.825E-05
3.46BE-05
3.698E-05
3.140E-05
3.370E-05
3.973E-05
4.010€-05
3.652E-05
3.882E-05
3.324E-05
4,157E-059
4,194E-05
3.509E-05

14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14

14
14
14
14
14
14
14
14

A2

0.9898
0.9839
0.9915
0.9911
0.8915
0.8918
0.9897
0.9842
0.9314
0.9%803
0.9913
0.9918
0.9897
0.9844
0.9912
0.9%08
0.9912
0.9914
0.9896
0.9847
0.9311
0.9906
0.8910
0.9913
0.9886
0.9849
0.9909
0.8808
0.8909
0.9911
0.9835
0.9850
0.9908
0.9904
0.9907
0.9895
0.9852
0.8906

Sy

0.74390
0.79557
0.65050
0.71234
0.57864
0.61321
0.78802
0.84105
0.69626
0.75850
0.62438
0.65894
0.83414
0.88654
0.74202
0.80467
0.67012
0.70468
0.87927
0.93203
0.78778
0.85086
0.71588
0.75043
0.92439
0.97753
0.83353
0.89601
0.76161
0.79617
0.96953
1.02304
0.87930
0.94228
0.80736
1.01466
1.0685%
0.85311

Tein

298.16
298.16
288.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
288.16
298.18
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
288.16
288.16
29B.18
298.16
298.16
298.16
298.16
298,16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298,16
298.16

Tmax

1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
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Formula

C22H44
C2H2
C3H4
C3H4
C4aH10
C4H10
CaHE
C4HE
CAHE
C4HB
CaH8
C4H8
C5H10
CSH10
CSH10
C5H10
C5H10
CSH10
C5H10
C5H12
CSH12
C5H12
C5HB
C5HB
C5HB
C5HB
CsHe
C5H8
CsH8
C5HB
C5H8
CSHB
CEH10
CEH10
CEeH12
CeH12
CEH12
CeH12

Nombre

n-Hexadecilciclohexano
Acetileno
Propadieno
Metilacetileno
n-Butano
2-Metilpropano
1,2-Butadieno
1-Butino

2-Butino

[+ Buteno
trans-2-Buteno
Ischutileno
Ciclopentano
1-Penteno
cis-2-Penteno
trans-2-Penteno
2-Metil-1-buteno
2-Metil-2-buteno
3-Metit-1-buteno
n-Pentano -
2-Metilbutano
2,2-Dimetilpropano
1,2-Pentadieno
is-1,3-Pentadiena
trans-1,3-Pentadienc
1,4-Pentadieno
2,3-Pentadieno
3-Metil-1,2-butadienc
Ciclopentena
1-Pentino
2-Pentino
3-Metil-1-butino
Ciclohexeno
1-Hexino
Metilciclopentano
1-Hexeno
cis-2-Hexeno
trans-2-Hexeno

A

-87.8007
54,5181
47.7423
46.1644

-24.57186

-25.5435
41.7837
42,4158
38.3718

3.3485
1.8183
0.3192
-11.6086
0.4054
-0.8900
-2.0151
-3.4722
-4.3463
-2.3707

-28.4583

-29.9202

-33.1001
38.4698
22.8107
22.13999
28.9397
37.3739
34,8711
13.4461
38.3755
35.2994
36.3481

3.8852
34,4005
-17.9898
-3.6977
-3.4398
-5.1560

-9.090E-02
-8.742E-04
-6.927E-03
-6.897E£-03
-2.214E-02
-2.586£-02
-1.170E-02
-1.128E-02
-1.298€-02
-1.963€-02

-1.771€-02 -

-1.706E-02

2.752E-02
-2.135€-02
-2,.299E-02

2.193e-02
-2.060E-02
-2.2BBE-02
-1.878€-02
-2.607€-02
-2.734E-02
-2.5738-02
-1.4396-02
-1.624E-02
-1.422E-02

1.462E-02
-1.666E-02
-1.817E-02
-2.210£-02
-1.512E-02
-1.741E-02
-1.470E-02
-2.288E-02
-1.902€-02
-3.026E-02
-2.526E-02
-3.181E-02
-2.899E-02

c

4.379€-05
-3.083E-07
2.400E-06
2.263E-06
9.325€-06
1.225E-05
4,490E-06
4.222€-06
4.767E-06
7.745€-06
7.067E-06
6.861E-06
1.204€-05
8.880E-06
9.4236-06
8.359E-06
8.625E-06
9.280£-06
7.935E-06
1.117E-05
1.205E-05
1.160E-05
5.931E-06
6.558E-06
5.783E-06
6.014E-06
6.711E-06
6.158E-06
9.213E-06
6.064E-06
6.748E-06
5.914E-06
1.062E-05
7.893€-06
1.347E-05
1.071E-05
1.510E-05
1.333E-05

14
14
14
14
14
4
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
1
14
14
14
18
14
14
14
14
14
4
14
14
14
14
14
14
14
14

R2

0.9853
6.89971
0.9930
0.9996
0.9849
0.9996
©0.9980
0.9886
0.9988
0.9870
0.9953
©.9971
0.9928
0.9958
0.9959
0.9862
©0.9958
0.9966
0.9956
0.9942
0.9381

0.9926
0.9%64
0.9953
0.9944
0.9968
0.9964
0.8967
0.9945
0.9974
0.9981
0.9967
0.9867
0.9964
0.9819
0.9849
0.9989
0.9983

Sy

1.11407
0.03367
0.03994
0.02773
0.21119
0.07141
0.08259
0.06993
0.07601
0.16094
0.17976
0.13280
0.29566
0.18961
0.20795
0.18994
0.17957
0.19085
0.16460
0.25712
0.27503
0.30323
0.12025
0.16157
0.15134
0.11576
0.14566
0.12406
0.22625
071313
0.11721
0.12230
0.28888
0.15673
0.32568
0.23881
0.03928
0.15174

Tmin

298B.16
298.16
298.18
298.16
298.16
200
298B.16
288.16
298.16
288.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
288.16
298.16
29B.16
298.16
298B.16
200
200
298.16
298.16
29B.16
298.16
298.16
29B.16
298.16
298.16
298B.16
298.16
298.16
298.16
288,18
298.16
298.186
298.16

Temax

1500
1500
1500 .
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1800
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1000
1000



Formula

C6H12
ceH12
CeH12
ceH12
CEH12
C6H12
CEH12
CEH12
CeH1I2
CBH12
CEH12'
C6H12
C6H12
C6H12
C6H14
C6H14
CEH14
CEH14
CBH14
CHI2
C7H14
C7H14
C7H14
C7H14
C7H14
C7H14
C7H14
C7IH14
C7H16
C7H16
C7H16
C7H16
C7H16
C7H16
C7HI6
C7H16
C7H16
C8H10

Nombie

cis-3-Hexena
trans-3-Hexeno
2-Metit-1-penteno
2-Metil-2-penteno
3-Metil-1-penteno
cis-3-Metil-2-penteno
trans-3-Metil-2-penteno
4-Metil-1-penteno
cis-4-Metil-2-penteno
trans-4-Metil-2-penteno
2-Etii-1-buteno
2,3-Dimetil-1-butenc
2,3-pimetil-2-buteno
3,3-Dimetil-1-butenc
n-Hexano
2-Metilpentano
3-Maetilpentana
2,2-Dimetilbutano
2.3-Dimetilbutano
1-Heptino
Etilciclopentano

cis-1,2-Dimetilciclopentano

1,1-Dimetilciclopentang
trans-1,2-Dim

Metifciclohexano
1-Hepteno
n-Heptano
2-Metithexano
3-Metilhexano
3-Etilpentano
2,2-Dimetilpentana
2,3-Dimetilpentano
2,4-Dimetilpentanc
3,3 Dimetilpentano
2,7 3-Trimetilbutano
o-

iclopentano
©is-1,3-Dimetilciclopentana
trans-1,3-Dimetilciclopentano

A

-3.4062
-5.1014
-6.2260
-7.0013
-4.3780
-6.3073
-6.3073
-3.6388
-5.9237
-7.3046
-5.5700
-8.2014
-7.7448
-6.4660
-32.44385
-32.7152
-31.9211
-35.3700
-33,2991
30.4403
-21.7683
-22,7982
-24,893¢
-24,5026
-23.7626
-24.3026
-29.0665
-7.5579
-36.4108
-37.0161
-36.1345
-35,3453
-39.6020
-37.9051
-38,7438
-38.5280
-40.8770
10.1754

-3.202E-02
-2.923E-02
-2.879E-02
-3.121E-02
-2.762E-02
-3.134E-02
-3.134E-02
-3.139E-02
-2.875E-02
-2.729E-02
-2.B95E-02
-2,580E-02
-3.182E-02
-3.046E-02
-3.001E-02
-3.537E-02
-3.5B3E-02
-3.577E-02
-3.636E-02
-2.295E-02
-3.478E-02
-3,324E-02
-3.327E-02
-3.321E-02
-3.321E-02
-3.321E-02
-3.300€E-02
-2.919€-02
-3.384E-02
-3.799E-02
-3.897€-02
-3.956E-02
-3.870€-02
-3.858E-02
-3.813E-02
-3.857€-02
-3.277€-02
-2.218E-02

c

1.528E-05
1.378E-05
1.375E-05
1.466E-05
1.718E-05
1.478E-05
1.478E-05
1.459E-05
1.353E-05
1.302E-05
1.397E-05
1.223€-05
1.479E-05
1.407E-05
1.302€-05
1.756E-05
1.744€-05
1.800E-05
1.803E-05
9.736E-06
1.579E-056
1.522E-05
1.532E-05
1.514€-05
1.514E-05
1.514E-05
1.652E-05
1.255€-05
1.486E-05
1.879E-05
1.940E-05
1.9486E-05
1.988E-05
1.918E-05
1.938E-05
1.996E-05
1.472E-05
9.113E-06

COVRIVVVLVPRLVLROOOVWOY

R°2

0.g9998
0.9895
0.2998
0.9997
0.8977
1.0000
1.0000
0.9997
0.9997
0.9988
0.9997
0.9998
1.0000
0.8996
0.9936
0.9398
0.9998
0.9995
0.9997
0.9955
0.9812
0.9886
0.9878
0.9892
0.9892
0.9892
0.9778
0.8942
0.9331
0.9930
0.9994
0.9994
0.9990
0.9931
0.9389
0.9983
0.9901
0.9360

Sy

0.06056
0.08489
0.04793
0.06709
0.09784
0.02723
0.02723
0.07139
0.05773
0.03363
0.06228
0.04485
0.02773
0.07509
0.30179
0.06173
0.05738
0.086686
0.07637
0.20218
0.27544
0.39995
0.40887
0.33254
0.39254
0.39254
0.46213
0.28453
0.34713
0.11559
0.11163
0.11543
0.13436
0.13631
0.14275
0.13539%
0.382386
0.19547

Tmin

298.16
298.16
298.16
298.16
288.16
298.16
288.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.76
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
2968.16
298.16
298.16
298.16
298.186
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298,16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16

Tmax

1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1500
1000
1000
1000
1000
1800
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1500
1500



[]]

Formula

C8H10
CBH10
c8H14
CBH18
C8BH16
C8H16
C8H16
C8H16
CBH16
CBH16
C8H18
C8H16
C8H16
CBH18
C8H18
CB8H18
CaH1s
C8H18
cgH1s
C8H1B
CBH18
C8H18
C8H18
CsHi8
CBH18
cgH18
caH18
CBH18
cgH18
cgHi8
C8H18
CSH10
CSH10
C8H10
CgH10
COH10
C9H10
CSH12

Nombre

m-Xileno

p-Xileno

1-Octino
n-Propilcilopentano
Etilciclohexano
1.1-Dimetilciciohexano
cis-1,2-Dimetilciclohexano
trans-1,2-Dimetilciciohexano
cis-1,3-Dimetilciciohexano
trans-1,3-Dimetilciclohexano
cis-1,4-Dimetilciclohexano
trans-1,4-Dimetilciclohexano
1-Octeno

n-Octano

2-Metitheptano
3-Metitheptano
4-Metilheptang
3-Etihexano
2,2-Dimetilhexano
2,3-Dimetithexano
2,4-Dimatilhexano
2,5-Dimetilhexano
3.3-Dimetithexano
3.4-Dimetilhexano
2-Metil-3-etilpentano
3-Metil-3-etilpentanc
2,2,3-Trimetilpentano
2,2,4-Trimetilpentano
2,3, 3-Trimetilpentano
2,3,4-Trimetilpentano
2,2,3,3-Tetrametilbutana
alfa-Metilestireno
cis-beta-Metilestireno
trans-beta-Metilestireno
o-Mstilestireno
m-Metilestireno
p-Metilestireno
n-Propilbenceno

A

9.9949
10.2981
26.4801

-25.8379
-32.3122
-34.2427
-32.2499
-34.4487
-35.3088
-33.2748
-33.3274
-35.4343
-11.5181
-39.6473
-40.8004
-40.0739
-38.8101
-39.0087
-42.8946
-41.1367
-41.8338

'-42.5993

-41.7483
-38.7826
-39.9211
-40.4579
-41.9158

.-42.8756

-41.0827
-41.6238
-43.2695
32.2025
34.2025
33.0824
33.5025
32.8025
32.6025
8.3690

-2.321E-02
-2.36BE-02
-2.689E-02
-3.867E-02
-3.637E-02
-3.773€-02
+3,712E-02
-3.592€-02
-3.702E-02
-3.705€-02
-3.699E-02

3.636E-02
-3.312E-02
-3.937E-02
-4,238E-02
-4.259E-02
-4.310E-02
-4.513E-02
-4,317E-02
-3.982E-02
-4.294E-02
-4.217€-02
-4.345E-02
-4.416E-02
-4,1B9E-02
-4.362E-02
-4.277€-02
-4.277E-02
-4.251E-02
-4,124E-02
-4.324E-02
-2.065E-02
~2.065E-02
-2.018€E-02
-2.065E-02
-2.065E-02
-2.065€-02
-2.8610E-02

c

9.529E-08
9.654E-06
1.158E-05
1.760E-05
1.817£-05
1.923g05
1.867E-05
1.817E-05
1.8BOE-05
1.843E-05
1.840E-05
1.843E-05
1.440E-05
1.742€E-05
2.305E-05
2,117E-05
2.143E-05
2.242€-05
2.224E-05
1.991E-05
2.148E-05
2.110E-05
2.251E-05
2.225E-05
2.093E-05
2,280E-05
2,216E-05
2.216E-05
2,202€-05
2.087E-05
2.342E.05
8.470E-06
8.470E-06
8.389E-06
8.470E-06
8.470E-06
8.470E-06
1.119€-05

14
14
14
14
14
14
14
14
14
14

S

DUVWPLVVOOOOOOOVL Y,

"2

0.9954
©.9958
0.9948
0.8903
0.9783
0.9736
C.2748
0.9717
0.9757
0.9791
0.9777
0.9739
0.9937
0.9876
0.9995
0.9995
0.9236
0.9935
0.9992
0.9887
0.9992
0.9992
0.9990
0.8996
0.9995
0.9997
Q.9992
0.9992
0.9994
0.993
0.9989
0.9948
0.9948
0.9939
0.9948
0.9948
0.9948
0.9925

Sy

0.22116
0.21757
0.24771

0.43440
0.50506
0.55945
0.55010
0.55307
0.52875
0.50925
0.52552
0.54120
0.33026
0.53164
0.10522
0.11358
0.10028
0.11113

0.13327
0.16122
0.13859
0.13399
©0.15033
0.08927
0.10812
0.07337
0.12852
0.12852
0.11465
0.13787
0.14350
0.20816
0.20B16
0.21576
0.20816
0.20816
0.20816
9.23185

Tmin

298.16
298.16

298.16 .

298B.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.18
298.16
298.16
298.16
298,16
298.16
298.186
298.16
298.16
298.16
298.16
258.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.186
298.16
298.16
298.16
288.16
298.16

Tmax

1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500



1)

Formula

CoH12
CsHI2
CoH12
CgH12
CoH12
CsH12
CoH16
CoH1B
CIH18
Cg9H18
C8H20
H

N

o

OH

Nombre

1-Metil-2-etilbenceno
1-Metil-3-etilbenceno
1-Metil-4-etilbenceno
1,2,3-Trimetilbenceno
1,2.4-Trimetitbenceno
1.3,5-Trimetilbenceno
1-Nonino
n-Butilciclopentano
n-Propilciclohexano
1-Noneno

n-Nanano

Hidrégeno

Nitrégeno

Oxigeno

Hidroxilo

A

6.6350
6.1668
5.3816
4.7864
3.6739
3.2895
22,5198
+29.6941
-36.8359
-16.4783
-44.3372
51.8698
85.4170
58.9859
10.2018

-2.519E-02
-2.8635E-02
-2.882€-02
-2.780E-02
-2,764£-02
-2.816E-02
-3.082E-02
-4.261E-05
-3.973€:02
-3.705E-02
-4.178E-02
1.573E-03
1.042€-03
1.0756-03 _
-3.3576-04

[

1.060E-05
1.109€-05
1.1228-05
1.13BE-05
1.130E-05
1.163€-05
1.342E-05
1.944€-05
1.977E-05
1.624€-05
1.B54€-05
-1.556E-07
-5.692E-08
-1.299€-07
-6.221E-11

14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
25
25
25
23

R°2

0.9945
0.9945
0.9949
0.9965
0.9863
0.9956
0.2942
0.9304
0.9809
0.9932
0.9924
0.9887
0.9889
0.9876
0.9971

Sy

0.24939
0.26074
0.25893
0.23183
0.23589
0.26827
0,29331
0.47340
0.52050
0.37599
0.43844
0.04272
0.11437
0.07492
0.02283

Tmin

298.16
298.36
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16

Tmax

1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
5000
5000
5000
5000



€6

Formula

C15H30
C15H30
C15H30
C15H32
C16H26
CiBH30
C16H32
C16H32
C16H32
C16H34
C17H28
C17H32
C17H34
C17H34
C171H34
C17H36
C1B8H30
C18H34
C18H36
C18H36
C18H36
C18H38
C19H32
C19H36
C1aH3e
C19H38
C19H38
C19HA0
C20H34
C20H38
C20H40
¢20H40
C20H40
C20H42
C21H36
C21H42
C21H42
C22H38

Nombre

n-Derilcictopentano
n-Nonilciclohexano
1-Pentadeceno
n-Pentadecano
n-Decilbenceno
1-Hexadecino
n-Undaciiciclopentano
n-Decilciclohaxano
1-Hexadeceno
na-Hexadecano
n-Undecilbenceno
1-Heptadecino
n-Dodecilciclopentano
n-Undecilciclohexano
1-Heptadeceno
n-Heptadecang
n-Deodecilbenceno
1-Octadecino
n-Tridecilciclopentane
n-Dodscilciclohexano
1-Octadeceno
n-Octadecano
n-Tridecilbenceno
1-Nonadecino
a-Tetradecilcicicpentane
n-Tridecilciclohexano
i-Nonadeceno
n-Nonadecano
n-Tetradecilbenceno
1-Eicosino
n-Pentadecilciclcpentano
n-Tetradecilciclohexano
1-Eicoseno

n-Eicasano
n-Pentadecilbenceno
n-Hexadecilciclopentano
n-Pentadecilciclohexano
n-Hexadeciibenceno

A

-82.7755
-87.3485
-66.1390
-97.,3286
-43.6836
-31.3659
-88.4563
-83.0293
-71.8198

-103.0095
-49.3644
-37.0467
-94.1371
98,7101
-77,5007

-108.6903
-55.0452
-42.7275
-99.8180

-104.3910
-83.1813

-114.3711
-60.7260
-48.4083

-105.4988

-110.0718
-88.8623

-120.0519
-66.4069
-53.8822

-111.1796

-115.7526
-94,5431

-125.7327
~72.0877

-116.8604

-121.4334
-77.7685

3.5799€-01
3.6418E-01
3.4465E-01
3.7764E-01
2.9513E-01
3.39296-01
3.83276-01
3.8947E-01
3.6993E-01
4.0292E-01
3.2041E-01
3.6458E-01
4.0855E-01
4,1475E-01
3.9521&-01
4.2820€-01
3.4569E-01
3.8986E-01
4.3384E-01
4.4003E-01
4.2049E-01
4.5348E-01
3.7097E-01
4.1514E-01
4.5912E-01
4.6531E-01
4.4577E.01
4.7876E-01
3.9625E-01
4.4023E-01
4.B440E-01
4.9059E-01
4.7105E-01
5.0404E-01
4.2153E-01
5.096BE-01
5.1587E-01
4.4681E-01

14
114
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14

14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
34
14
14
14
14
14
14

14
14

R*2

0.9939
0.9398
0,9999
0.9999
0.9993
0.9939
0.9999
0.9999
0.9599
0.9899
0.9999
0.99399
0.8999
0.9999
0.9939
0.9993-
0.99%9
0.9999
0.8999
0.9999
0.5999%
0.9999
0.9999
00,9999
0.9989
0.9999
0.999%
0.9999
©0.9899
0.9999
0.9%98
0.29399
0.9999
0.9993
0.9989
0.9993
0.9939
0.9999

Sy

1.67430
1.34842
1.43870
1.64944
1.37335
1.48421
1.76433
1.43869
1.52810
1.73978

- 1.46165

1.57453
1.85440
1.52897
1.61950
1.83012
1.55196
1.66488
1.94451
1.61927
1.70881
1.92047
1.64229
1.75520
2.03464
1.70853
1.80032
2.01083
1.73264
1.94916
2.12480
1.79992
1.89073
2.10120
1.82299
2.21499
1.88026
1.81335

Tmin

298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
288.18
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.18
288.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
288.16
298.16
298.18
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
288.16
298.16
298.16
298.16
298.16

Temax

1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1600
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500



z6

Regresién de DGf vs. T.

AG, = A+ BT

DGf {Kcol/imoll; T {°K]

Formula

c

Cl0H14
C10H18
C10H20
C10H20
C10H20
cioHz2
C1IH16
C11H20
C11H22
C11H22
C11H22
CliH24
CI12H18
C12H22
Ci2H24
C12H24
C12H24
C12H26
C13n20
C13H24
C13H26
C13H26
C13H26
C13H28
Ci4H22
C14H26
Ci4H28
C14H28
C1iaH28
C14H30
C15H24
Ci5H28

Nombre

Carbono
a-Butilbenceno
1-Decino
n-Pentilciclopentano
n-Butilciciohexano
1-Deceno

n-Decane
n-Pentilbenceno
1-Undecino
n-Hexilciclopantano
n-Pentilciclohexano
1-Undeceno
n-Undecano
n-Hexilbenceno
1-Dodecino
n-Heptilciclopentano
n-Hexilciclohexano
1-Dodeceno
n-Dodecano
n-Heptilbenceno
1-Tridecino
n-Octilciclopentano
n-Heptilciciohexano
1-Trideceno
n-Tridecano
n-Octilbenceno
1-Tetradecino
n-Nonilciclopentano
n-Octilciclohexano |
1-Tetradeceno
n-Tetradecano
n-Nonilbencena
1-Pentadecino

A

171.8761
-9.5947
2.7190
-54.3714
-58.9444
-37.7349
-68.9245
+15.2795
-2.9618
-60.0522
-64.6252
-43.4157
-74.6054
-20.9603
-8.6426
-65.7331
~70.3060
-49.0866
-80.2862
-26.6411
-14.3234
-71.4139
-75.9869
-54.7774
-85.9670
-32.3219
-20.0042
-77.0947
-81.6677
-60.4582
-91.6478
-38.0028
-25.6851

-3.7448e-02
1.4359E-01
1.8781E-01
2.3159E-01
2377900
2,1825€-G1
2.51238-1
1.6873E-01
2.1289€-01
2.5687E-01
2.6307€-01
2.4353E-01
2.7852E-01
1.9401E-01
2.3817E-01
2.8216E-01
2.8835E-01
2.B88B1E-01
3.0180E-01
2.1929E-01
2,6345E-01
3.0743E-01
3.1383E-01
2,9403E-01
3.2780E-01
2.4457E-01
2.8873E-01
3.3271€-01
3.381E-01
3.1938E-01
3.5263E-01
2.6985E-01
3.1401E-01

23
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14

R*2

1.0000
0.9998
0.9999
0.9998
0.9399
0.9999
0.99939
0.3998
0.9999
0.9999
0.9999
©.9899
0.9993
06,2998
0.99939
0.9999
0.9999
0.9999
0.9939
0.8999
0.9993
0.9899
0.9999
0.99%89
0.9999
©.9999
0.9929
0.9989
0.9999
0.9399
0.9999
0.9989
0.9993

Sy

0.21641
0.83068
0.94283
1.22507
0.89766
0.98685
1.19804
0.92028
1.03297
1.31475
0.98770
1.07720
1.28827
1.09041
142318
1.40453
1.07782
1.167%6
1.37854
1.10089
1.21338
1.49439
1.16798
1.25793
1.46882
1.19082
1.30363
1.68432
1.26819
1.34831
1.56913
1.28107
1.32391

Tmin

298.16
298.16
298,16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.18
298.16
298.16
238.16
298.16
288.16
298.16
298.16
298.16
298.18
29B.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
288.16
298,16

Tmax

4000
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1600
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
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Formula

C22H44
C2H2
C3H4s
C3Ha
C4H10
CaH10
C4HE
CaHe
C4HB
C4HB
C4HB
CSH10
CSH10
C5H10
CSH10
C5H10
C5H10
C5HI2
€5H12
CSHY2
CSH8
CSHB
CsHB
CSHB8
C5HB
C5HB
CSH8
CSHE
C5HE
C5HB
CEH10
CgH10
C6H12
CEH12
C6H12
CeH12
CeH12
CeH12

Nombre

n-Hexadecilciclohexana

Acetileng
Propadieno
Metilacetileno
n-Butano
2-Metilpropanc
1,2-Butadieno
1-Butino

2-Butino
cis-2-Buteno
trans-2-Butenc
1-Penteno
cis-2-Penteno
trans-2-Penteno
2-Metil-1-buteno
2-Metil-2-buteno
3-Metil-1-buteno
n-Pentano
2-Metilbutano
2,2-Dimetilpropanc
1,2-Pentadienc
cis-1,3-Pentadieno
tran -1,3-Pentadieno
1,4 ‘entadieno
2,3 ’entadieno
3-N til-1,2-butadieno
Cic) pentenc

1-P. ntino

2-P- atino

3-M :til-1-butino
‘hexeno

1-H xino

Me Iciclopentano
1-+ -xena
cis-2-Hexeno

tra- --2-Hexeno
cis i-Hexeno
tra..s-3-Hexeno

A

-127.1142

53.7174
44.2057
42.5263
-34.8892
-36.3976
36.0700
36.8433
31.9074
-6.1343
-6.6572
-9.2304
117771
12,0605
13,1167
-15.2317
-10.9261
-40.5013
-41.8655
-44.228%
31.6707
15,0472
15.4271
22.0153
29.4325
27.6777
3.0295
31,1211
26.8441%
28.3078
-6.2139
25.4423
-31.6909
-15.0116
-15.9913
-16.6855
-16.0110
-16.5309

B

5.41158.01
-1.3001E-02
1.2533E-02
1.1624E-02
9.9755E-02
1.02B88E-01
3.5967E-02
3.6299E-02
3.9160E-02
6.9887E-02
6.9673E-02
9.1803€-02
9.328BE-02
9.3522€-02
9.2676€-02
9.5066E-02
9.3592€-02
1.2507€-01
1.2578E-01
1.3365€-01
6.0099E-02
6,3729E02
6.3505E-02
6.0211E-02
6.3483€-02
6.3820£-02
7.5065E-02
6.1209E-02
6.2491E-02
6.3913E-02
1.0203E-01
8.6480E-02
1.3056E-01
1.1712£.01
1.1566E:01
1.1637E.01
1.1739E:01
1.1740E-01

14
14

vcowwy

R*2

0.9999
0.9985
0.9972
0.9969
0.9998
0.9397
0.9983
0.9893
0.9992
0.9995
0.9986
0.9988
0.9997
0.9938
0.99s8
0.9397
0.9998
0.9998
0.99g98
0.9938
0.9937
0.9996
0.9997
0.9997
0.9996
0.9897
0.9996
0.99%6
©.9995
0.9997
0.9998
0.9997
0.9393
0.9898
0.9896
0.9957
0.93%6
0.9987

Sy

. 1.88061

0.12330
0.28075
0.27547
0.84375
0.71863
0.40498
0.40589
0.47881
0.64999
0.58540
0.53412
0.70259
0.57219
0.61669
0.72444
0.55978
0.73999
0.81105
0.73265
0.43274
0.52056
0.43907
0.45229
0.53985
0.48032
0.66279
0.49384
0.59560
0.47880
0.54032
0.58324
0.79586
0.62576
0.61532
0.56676
0.62888
0.52604

Tmin

238.16
298.16
29B.16
298.16
298.16
250
298.16
298.16
298.16
298,16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
250
250
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
288.16
2908.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.18
298.16

Tmax

1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1000
1000
1000
1000
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Fosmuls

C6H12
c6H12
CéH12
CBH12
C6H12
CEH12
C6H12
CEH12
C6H12
C6H12
CBH12
C6H12
CB6H14
C6H14
CEH14
C6H14
CEH14
C7H12
C7H14
C7H14
C7H14
C7H14
C7H14
C7H14
C7H14
C7H14
C7H16
C7H16
C7H16
CIH16
C7H16
C7H16
C7H16
CIH16
C7H16
CgH10
C8H10
CBH10

Nombre

2-Maetil-1-penteno
2-Metit-2-psnteno
3-Matit-1-penteno
cis-3-Metil-2-penteno
trans-3-Metil-2-penteno
4-Matil-1-penteno
cis-4-Metil-2-pentenc
trans-4-Metil-2-penteno
2-Etil-1-buteno
2,3-Dimatil-1-buteno
2,3-Dimetil-2-butenc
3,3-Dimetil-1-buteno
n-Hexano
2-Metilpentano
3-Metilpentano
2,2-Dimeatilbutanc
2,3-Dimatilbutanc
1-Heptino
Etilciclopentano

cis-1,2-Dimetilciclopentano

1, 1-Dimetilciclopentano

trans-1,2-Dimstilciclopentanc
cis-1,3-Dimetilciclopantano
trans-1, 3-Dimetilciciopentanc

Maetilciclohaxano®
1-Hepteno
n-Heptano
2-Metilhexano
3-Metilhexano
3-Etilpentano
2,2-Dimetilpentanc
2,3-Dimetilpentanc
2,4-Oimetilpentanc
3,3-Dimetilpentanc
2,2,3-Trimetilbutano
o-Xileno

m-Xileno

p-Xileno

A

+17.6108
-19.2938
-13.4106
-18.6888
-18.6658
-16.0938
-17.2698
-17.9873
-16.8826
-18.3399
-20,3815
~17.7612
-48.2180
-47.6872
-47.2873
-50.3884
-48.7218
19,7815
-37.2796
+37.6045
-39.6609
-39.3170
-38.5770
-39.1170
-42.9337
-20.6925
-51.8821
+§1.7385
-51.1743
*50.7971
+54,4553
-52.9277
-53.7308
-53.2231
-55.5730
-0.3168
-0.9701
-0.9454

B

1.1533E-01
1.1738E-01
1.12318-01
1.1738E-01
1.16568-01
1.1745E-01
1.1766E-01
1.1801E-01
1.1672E-01
1.18156-01
1.2145801
1.2313E-01
1.5022E-01
1.51578-01
1.5228E-01
1.5681E-01
1.5563E-01
1117780
1.5568E-01
1.5816E-01
1.5879E-01
1.5800E-01
1.5800E-01
1.5800E-01
1.6214E-01
1.4241E-01
1.7539E-01
1.7350E-01
1.7272E-01
1.7613E-01
1.8014E-01
1.7531E-01
1.7978E-01
1.7805E-01
1.8520E-01
9.5217€-02
9.4703E-02
9.6282E-02

e
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R*2

0.9897
0.9997
0.9998
0.9897
0.9996
0.9997
0.9997
0.9987
0.9997
0.9938
0.9939¢8
0.9998
0.9998
0.9998
0.9998
0.8999
0.9998
0.9998
0.9998
0.9998
0.9939
0.9998
0.9998
0.9998
0.9999
0.9939
0.9998
0.9998
0.9938
0.9938
0.9998
0.9938
0.9996
0.8998
0.9933
0.9997
0.9997
0.9937

Sy

0.55855
0.59190
0.29852
0.59981
0.60821
0.54725
0.56298
0.53929
0.55914
0.50180
0.63532
0.52194
0.83103
0.73085
0.83679
0,77024
0.81835
0.67292
0.93320
0.82308
0.80073
0.82536
0.82536
0.82536
0.64507
0.71597
0,92758
0.70882
0.70142
0.76121

0.68666
0.73925
0.99579
0.68755
0.82217
0.69071

0.71597
0.74462

Tmin

298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.18
298.16
298.16
298.16
298.16
298.18
298.16
29816
298.16
238.16
298.18
298.16
238.16
298.16
298.16
298.18
298.16
298.16
298.16
298.16
298,16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
238.16
298.16
298.16
298.16
298.16
29B.16

Tmax

1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
3000
1000
1000
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
31500
1500
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1500
1500
1500
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Formula

CBH14
CBH16
C8H16
C8H16
C8H16
ceH16
CBH16
CBH16
CBH16
CBH16
CB8H16
C8H18
CBH18
ceHig
C8HI8
CBH1B
C8H18
CBH18
C8HT8
[o:13 §:]
CBH18
C8H18
CcBH18
csH18
CBH18
C8H18
cau18
C8H18
CBH18
C9H10
C8H10
C8H10
CSH10
CSH10
c9H10
C9H12
C9HI2
CoH12

Nombre

1-Octino

n-Propilcilopentano
Etilciclohexano
1,1-Dimetilciclohexano
cis-1,2-Dimetilciclohexanc
trans-1,2-Oimetilciclohexano
cis-1,3-Dimetilciclohaxano
trans-1,3-Dimetilciclohexano
cis-1,4-Dimatilciclohaxano
trans-1,4-Dimetiiciclohexano
1-Octeno

a-Octano

2-Matilheptano
3-Metitheptano
4-Metilheptano

3-Etilhexana
2,2-Dimetithexano

2,3-Di

3,4-Dimetilhexano
2-Metil-3-etilpentano
3-Metil-3-etilpentano
2,2,3-Trimetilpentano
2.2.4-Trimetilpentano
2,3,3-Trimatilpentano
2,3,4-Trimetilpentano
2,2,3,3-Tetrametilbutano
alfa-Metilestireno
cis-beta-Metilestirena
trans-beta-Metilestireno
o-Metilestirano
m-Metilestirena
p-Metilestireno
n-Propilbencenc
1-Metil-2-etilbenceno
1-Metil-3-etilbenceno

A

14,0807
-43,1030
-47.6335
-49.7424
-47.7207
-49,4054
-50.6932
-48.7538
-48.8758
-50.4634
-26.3733
-57.5629
-57.1153
-56.4915
-56.4240
-56.4473
-59.3225
-56.5061
-58.0798
-58.9166
-58.2556
-56.7091
-56.0514
-96.8216
-58.1860
-59.1381
-57.2494
-57.5005
-59.2899

22.4127

24,4127

23.6033

23.7127

23.0118

22,8127

-3.6492

-5.1338

-6.1261

1.3705E-01
1.8101E-01
1.8708BE-01
1.9128E-01
1.8203E-01
1.8941E-01
1.8B993E-01
1.8856E-01
1.8020E-01
1.9090E-01
1.6769E-01
2.0067E-01
1.9902E-01
1,9767€-01
1.9980E-01
1.8952E-01
2.0475E-01
2.0097€-01
2.0134€-01
2.0309E-01
2.0321E-01
2.0123E-01
2.0224E-01
2.0413E-01
2.0608E-01
2.0655€-01
2.0436E-01
2.0518E-01
2.1403€-01
8.8499E-02
B.B439E-02
8.8B46E-02
8.8499E-02
8.7099E-02
8.8499E-02
1.1823e-01
1.1823E-01
1.1770E-01

ok o e o
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IS

14
14
14
14
4

4

R°2

0.9998
0.9998
©.9989
0.9998
©,9999
0.99939
0.9999
0.9998
0.9999
0.99%9
0.989%
©,9999
0.9998
0,9998
0.9998
0.3998
0.9998
0.9998
0.9998
0.9998
0.9938
0.9998
0.9998
0.9938
0.9998
0.9998
0.9998
0.9998
0.9999
0.9997
0.9987
0.9997
0.9937
0.9997
0.8997
0.9988
0.9998
0.9998

Sy

0.76278
1.04151
0.70686
0.67845
0.70738
0.67231
0.69797
0.86749
0.73744
0.67107
0.80623
1.01768
0.76837
0.77021
0.77458
0.81889
0.75419
0.73905
0.76226
0.77551
0.74821
0.78054
0.76357
0.73377
0.75350
0.73217
0.74505
0.75985
0.67513
0.65216
0.65216
0.61405
0.65216
0.65182
0.65216
0.73638
0.73761
0.77112

Tmin

298.16
298.16
298.16
298,16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.18
298.16
298.16
298.18
298,16
298,36
298.16
298.16
298,16
298.186
298.16
298.16
29B.16
298.16
298.16
298,16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
29B.16
288.16
298.16

Tmax

1500
1500
1500
1500
1500
15Q0
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1000
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
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Formula

C9HIZ
CoH12
CoH1Z2
CsR12
COH16
COH18
CSH1B
CYH18
C8H20
H

N

o

OH

Nombre

1-Metil-4-atilbenceno
1,2,3-Trimetilbenceno
.4 Ttimetilbenceno
1.3,5-Trimetilbanceno
1-Nonino
n-Butilciclopentano
n-Propilciclohexano
1-Noneno

n-Nonano

Hidrégeno

Nitrégeno

OxIgeno

Hidroxile

-8.5688
-8.407%
-9.3889
-10.0270
8.3999
-48,6908
-563.4040
-32.0541
-83.2347
53.6623
86.9392
-73.8NM7
9.6603

1.1927€-01
1.2199E-01
1.2081E-01
1.2357E-01
1.6233E-01
2.0831E-01
2.1247€-01
1.92978-01
2.2595¢-01
-1.4287E-02
~1.5948E-02
3.1350E-01
-3.2767E-03

14
14
14
14
14
14
14
14
14
25
25
14
24

R*2

0.9998
0.9997
0.9997
0.9997
0.9998
0.99898
0.9998
©.9993
0.999¢
0.9995
0.9987
0.9985
0.9989

Sy

0.79883
0.85591
0.84642
0.85080
0.85276
1.13551
0.78374
0.89853
1.10784
0.43384
0.38373
3.44669
0.15346

Tmin

298.16
298,16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.18
298.18
298.16

Tmax

1800
1500
1500
1500
1600
1500
1500
1500
1500
5000
5000
5000
5000
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Regresién de Cp vs. T.
C,= A+BT+CT*+ DT
Cp Wimel°Kl; T [°K]

Farmula

c

C10H18
C10H20
C11H18
C11H20
C11H22
ci1z2M18
C12Hz22
C12H24
C13H20
C13H24
C13H26
C14H22
C14H28
C14H28
C15H24
Ci5H28
C15H30
C16H26
C16H30
C16H32
C17H28
C17H32
C17H34
C17H34
C18H30Q
C18H34
C18H36
C18H32
C19H36
C19H3g
C19H38
C19H38

Nombre

Carbono

1-Decino
n-Pentilciclopantano
n-Pentilbenceno
1-Undecino
n-Pentilciclohexano
n-Hexilbenceno
1-Dedecino
n-Hexilciclohexano
n-Heptilbencano
1-Tridecino
n-Heptilciciohexano
n-Octilbenceno
1-Tetradecino
a-Octilciclohexane
n-Nonilbenceno
1-Pentadecino
n-Nonilciclohexano
n-Decilbenceno
1-Hexadecino
a-Undecilciclopentano
a-Undecilbenceno
1-Heptadecino
n-Undecilciclohexano
1-Heptadeceno
n-Dodecilbenceno
1-Octadecino
n-Dodecilciclohexano
n-Tridecilbenceno
1-Nonadecino
n-Tetradecilciclopentana
n-Tridecilciclohexano
1-Nonadeceno

A

20.7368
7.52377
-563.0198
-34.5601
10.6581
-63.3647
+35.4951
9.9430
-64.2539
-35.7894
23,7050
-64.8218
-36.8982
8.4794
-58.7353
-37.6133
8.0206
-66.2875
-38.0165
7.3239
-57.0111
-38.8239
6.4596
-67.7583
-8.8986
-39.4262
5.4696
-68.3847
-40.8643
4.7475
-59.3987
-69.3011
-10.5037

1.8340E-04

8.4530E-01
1.0133E+00

9.3780E-01

9.2280E-01
1.1740E+00
1.0330E+00
1.0170E+00
1.2690E+00
1.1250E+00
1.0510E+00
1.3630E+00
1.2210E+00
1.2050E+00
1.4350E+ Q0
1.3150E+00
1.2980E+00
1.5500E+00
1.4070E+00
1.3920E+CO
1.5761E+00
1.5020E +00
1.4860E+00
1.7390E +00
1.5620E+00
1.5950E+00
1.5820E+00
1.8330E+00
1.6930E+00
1.6760E +00
1.8593E+00
1.9280E +00
1.7610E +00

[

-1.2600E-07
-4.84208-04
-5.7416E-04
-5,6380E-04
-5.1740E-04
-6.824GE.04
-6.1820€-04.
-5.7040E-04
-7.3740E-04
-6.6890E-04
-5.5530E-04
-7.9010E-04
-7.2510E-04
-6.7750E-04
-8.3550E-04
-7.7820€-04
+7.2870€-04
-8.9550E-04
-8.2960E-04
-7.81B0E-04
-8.9220E-04
-8.8350QE-04
-8.3590E-04
-1.0030E-03
-8.7450E-04
-9,3610E-04
-8.9110E-04

1.0560E-03
-9.9490E-04
-8.4490E-04
-1.0536E-03
-1.1100€-03
-9.6250E-04

D

4.7420E-114
1.0820E-07
1.2582€-07
1.2970€-07
1.128QE-07
1.5110E-07
1.4170E-07
1.2440E-07
1.8360E-07
1.5240E-07
1.12608-07
1.7510E-07
1.6530E-07
1.4790E-07
1.8970€-07
1.7680E-07
1.5870E-07
1.9780E-07
1.8770E-07
1.7620E-07
1.9521E-07
1.8970E-07
1.8220E-07
2,2160€-07
1.8960E-07
2.1110€-07
1.9460€.07
2.32BCE-07
2.2490-07
2.0660E-07
2,3088E-07
2.4520E-07
2.13805-07

R2

0.9608
0.9999
1.0000
1,0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
0.8994
1.0000
1.0000
1.00Q0
0.9988
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1,0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000

25
14
14
14

14

14
14
14
14
14
1
14
14
14
14
14
1
14
14
14
148
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14
14

Sy

0.19346
1.04407
1.03682
0.77298
0.60952
1.03526
0.77584
0.63418
1.08853
0.92260
4.24061
1.16383
0.98298
0.80223
7.68607
0.99392
0.85490
1.31334
1.14848
0.95170
1.24669
1.18778
0.98234
1.40402
1.05952
1.24895
1.00491
1.41343
1.24203
110257
1.30338
1.56655
1.1928

Tmin

298.16
298.16
298.16
298,16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
288.16
238.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.186
298.16
288.16
288.16
298.16
298.16
298.6

Tmax

5000
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1600
1500
1500
1500
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Formula

C20H34
C20H38
C20H40
C2QH40
C20H40

' C21H36

C21H42
C21H42
C22H38
C22H44
CS5H8
C5Ha
C5HB
CSHB
C6H10
C6H10
C6H10
CEH10
CE6H12
CeH12
CeH12
CEH12
C7IH12
C7H12
C7H12
C7H12
C7H12
C7H12
C7H12
C7H12
C7H12
CTIH12
C7H14
CTH14
CeH14
cgH18
C9HIO
C9H10

Nombte

n-Tetradecilbenceno
1-Eicosino -
n-Pentadecilciclopentano
n-Tetradecilciclohexano
1-Eicaseno
n-Pentadscilbenceno
n-Hexadecilciclopentano
n-Pentadeciiciclohexano
n-Hexadecilbenceno
n-Hexadecilciclohexano
cis-1,3-Pentadieno
2,3-Pentadieno
2-Pantino
3-Metit-1-buting
1-Metilciclopenteno
3-Mstilciciopenteno
4-Metilciclopenteno
1-Hexino
2-Metil-1-penteno
3-Maetil-1-parteno
4-Matil-1-penteno
2-Etil-1-buteno
1-Heptina
1,2-Dimetilciclopenteno
1,3-Dimetilciciopenteno
1,4-Dimetileiclopenteno
1.5-Dimetilciclopenteno
3.3-Dimetilciclopentenc
cis-3,4-Dimetilciclopenteno
trans-3,4-Dimetilciclopenteno
i metilciclopentens
imetiiciclopenteno
etilciclopentano
Dimetilciclopentano

2.2,3,3-Tetrametilbutano
cis-beta-Metilestireno
trans-beta-Metilestireno

A

-41.0325
4.5967
60,1107
-70.2175
S11.1721
-42.0073
-60.8328
-70.5878
42,5258
-71.2875
-15.2799
12.7562
11.0625
9.6750
-37.4870
-43.0872
-42.2535
14.0291
1.6789
-14.0693
-13.3970
-13.4787
13,8535
-30.9648
-37.0749
-36.8422
-36.8659
-51.7257
-46.3403
-41,5559
-41.5659
41,5559
-54.1076
.54.1076
13.0997
-44.9970
-17.3123
-19.8408

1.7840E+00
1.7670E+00
1.9534E+00
2.0230E +00
1.8440E+00
1.8790E +00
2.0478E+00
2.1150E+00
1.9720E8+00
2.2090E+00
4.4780E-01
3.4600E-01
3.4150E-01
3.8110E-01
5.4970E-01
-5.7280E-01
5.6900E-01
4.5360E-01
5.32B0E-01
6.4550E-01
§.6030E-01
6.0320E-01
5.4500E-01
6.2590E-01
6.5080E-01
6.4860E-01
6.5020E-01
6.9930E-01
6.8730E-01
6.7040E-01
6.7040E-01
6.7040E-01
7.5710E-01
7.57108-01
6.3930E-01
9.8100E-01
6.5550E-01
6.7270E-01

c

-1.0440E-03
-9.8420E-04
-1.1069E-03
-1.1650€-03
-1.0330§E-03
-1.0990E-03
-1.1607E-03
-1.2160£-03
-1.1510E-03
.2690E-03
82710E-04
.7440E-04
~1.6950E-04

-2,1210€-04 -

-3.0940E-04
.3370E-04
-3.2980E-04
-2.51708-04
-3.0000E-04
-4.0770E-04
-3.3030£-04
-4,0320E-04
-3.0160E-04
-3.4760E-04
-3.7370E-04
-3.7140E-04
-3.7410£-04
-4.1040E-04
-4.10B0E-04

-4.4570E-04
-3.5530E-04
7270E-04
-3.9400£-04
-4,1430E-04

2.3480£-07
2.1670E-07
2.4245E-07
2.5760E-07
2.2410E-07
2.4710E-07
2.5444E-07
2.6800E-07
2.5840E-07
2.7960E-06
6.8630E-08
3.3580E-08
3.2290E-08
5.0300E-08
6.6640E-08
7.4460E-08
7.3130E-08
5.4610E-08
6.6110E-08
1.0830E-07
7.8590E-08
1.,1440€-07
6,5060€-08
7.4180E-08
8.2410E-08
8.1640E-08
8.2850E-08
9.0950£-08
9.3820£-08
8.9150E-08
8.9150£-08
8.9150E-08
1.0080E-07
1.0090E-07
7.6910E-08
1.8290€-07
9.0270E-07
9.7130E-08

1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
0.9959
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1,0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
0.9999

Sy

1.37859
1237971
137131
1.71013
1.35984
1.39272
1.45029

172104

1.48536
1.69434
0.70118
0.13799
0.20147
0.37632
0.49015
0.50864
0.42060
0.33867
0.13324
0.08278
0.24334
0.15627
0.33104
0.53751
0.47518
0.49467
0.52441
0.61006
0.58484
0.6314%
0.63145
0.62145
0.67341
0.873s1
0.44421
0.42928
0.56779
0.75735

Tmin

298.16
298.16
298.16
298.16
298.18
298.16
298.186
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
288.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298.16
288.16
298.16
298.18
298.16
298.16
298.16
298.16
29B.16
298.16
298.16
298.16
298.16
298,16

Tmax

1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
3500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1600
1500
1500
1500
1000
1000
1000
1000
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1500
1000
1500
1500
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Formuta

CgH10
C9H10
C9H10
C9H16
CoHB
H

N

o

OH

Nombre

o-Metitastireno
m-Metilestireno
p-Maetilestireno
1-Nonino
n-Butilciclopentano
Hidrégeno
Nitrégeno

Oxigena

Hidroxilo

A

-17.3123
-17.3123
-17.3123
12.1247
-52.0294
4.9680

22.1086
2B.4182

6.5550E-01
6.5550E-01
6.5550E-0%
7.3450E-01
9.1801E-01

c (]

-3.9400E-04 9.0270E-07
-3,9400E-04 9.0270E-07
-3.9400E-04 9.0270E-07
-4.1000E-04 B.9110E-08
-5.1852E-04 1.1377E-07

0.0000E+00 0.0000E +00 0.0000E +00
4.9680 0.0000E+00 0.0000E+00 0.0000E +00

-1.6430E-03
2.3000E-03

5.7670E-07 -5.2540E-11
5.4500E-07 -1.16B0E-10

R*2

1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
0.99%9
1.0000
1.0000
0.8894
0.9840

14
14
14
14
14
25
25
25
24

Sy

0.56773
0.56773
0.56779
0.41547
1.04090
0.00000
0.00000
0.12908
0.46310

Tmin

298.16
298.16
298.16
298,16
298.16
298.16
298.18
298.16
298.16

Tenax

1500
1500
1500
1500
1500
5000
5000
5000
5000
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Regresién do Ts va. T.

o =o,[{ZH]

Ts [dinafcml; T [°K]

Farmula Nombre

Ci0oH22 n-Decano

C11H24 n-Undecano
C12H26 n-Dodecano
C13H28 n-Tridecano
C14H30 n-Tetradecano
C15H32 n-Pentadecano
C1BH34 n-Hexadecano
C17H36 n-Heptadecano
Ci8H38 n-Octadacano
C19H40 n-Nonadecano
C20H42 a-Eicosano

CaH10 n-Butanc

CaH10 2-Mestilpropano
C5H12 n-Pantano

C5H12 2-Merilbutano
Ce6H14 n-Hexano

CeH14 2-Metilpentano
C6H14 3-Metilpentano
CEH14 2,2-Dimetilbutano
C6H14 2,3-Dimetilbutano
GIH16 n-Heptano

C7H16 2-Metithexano
C7H16 3-Metilhexano
ciH18 3-Etilpentano
CH18 2,2-Dimetilpantano
C7H16 2.3-Dimetilpentano
C7H1i6 2,4-Dimetilpentanc
C7H18 3,3-Dimetilpentano
CTH16 2,2,3-Trimetilbutano
CBH18 n-Octano

CBH1B 2-Metitheptano
CBH1I8 3-Metitheptano

28,02
26.82
25.44
28.1
28.2
28.7
28.7
27.1
27.5
27.8
28.1
23.4
22.6
171
17.47
24.7
17.38
18.12
16.3
17.37
243
23.29
22,2
228
20.9
229
21
22.5
20.66
26,92
20.6
2117

T

273.18
273.18
293.18
293.16
298.18
298.16
303.18
303.16
303.16
303.18
303.16
173.16
193.18
273.16
273.16
233.16
293.18
293.16
293.16
293.16
253.16
263.18
263.18
263.16
283.18
263.16
263.16
263.16
273.18
24316
293.16
293.16

Tc

619,36

840.16
659.18
677.16
695.18
710.18
725.16
735.16
750.16
76016
775.16
425.17
408.14
469.78
460.88
507.86
498.06
504.36
489.38
500.26
540.17
531.06
635.68
540.76
520.86
§37.76
520,26
538.18
531.46
569.36
$61.16
565.16

z

1.25%4
1.2899
1.2709
1.2645
1.2728
1.2671
1.2956
1.3032
1.2808
1.2877
1.2471
1.1945
1.2007
1.2079
1.2023
1.3346
1.19286
1.2427
1.1742
1.2074
1.2027
1.1546
1.2215
1.2320
1.2000
1.2011
1.2027
1.1982
1.2092
1.2708
1.2019
1.2805

R"2

0,2930

0.9991 -

0.9991

0.9991.

0.8994
0.9989
0.9895
0.9973
0.9979
0.9975
0.9967
1.0000
1.0000
0.9998
1.0000
0.9934
1.0000
0.8997
0.9996
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
0.9998
0.9999
1.0000
1.0000
0.9998
0.9393
0.9306

Sy

0.007%0
0.00708
0.00602
0.00575
0.00441

0.00560
0.00345
©0.00500
0.00422
0.00446
0.00434
0.00084
0.00074
0.00185
0.00025
0.01645
0.00073
0.00244
0.00201

0.00048
0.00096
0.00097
0.00123
0.00145
0.00054
0.00133
0.00172
0.00128
0.00118
0.00364
0.00167
0.01772

Tmin

253.16
253.16
273.16
273.18
283.18
283.16
293.16
293.16
283.18
293,16
293.16
173.96
173.16
253.186
253.16
233.16
273.16
273.16
273.16
273.16
24316
243.16
243.16
243.16
243.16
243.16
24316
243.16
253.16
233.16
273.16
27316

Tmax

423.16
423,16
423.16
423.16
423,16
423.16
423.16
373.16
373.16
373186
373.16
273.16
263.18
313.16
303.16
333.16
333.16
333.16
313,16
323,16
363.16
363.16
363.16
363.16
343.16
353.16
353.16
352.16
3%53.16
393.16
373.16
373.18
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Formula

CBHIB
CBH18
CBH18
C8H18
C8H18
CgH18
cgHi1g
csH18
CBH18
C8H18
csH1B
CBH18
cgH18
C8H20

Nombre

A-Matilheptano
3-Etithexano
2,2-Dimetilhexano
2,3.Dimetilhexano
2,4-Dimetilhexano
2,5-Dimetilhexano
3,3-Pimetithexang
3,4-Dimetilhexano
3-Metil-3.etilpantanc
2,2,3-Trimetilpentano
2.2,4-Trimetilpentano
2,3,3-Trimetilpentano
2,3.4-Trimetilpentano
n-Nonano

Tons 1

21
2151
19.6
20.99
20.05
19.73
20.63
21.684
21.99
20.67
18.77
21.58
21.14
27.2

b3

293.18
293.18
293.18
293.18
293.18
293.18
293.18
283.16
293.18
293.18
293.16
293.18
293.16
253.18

Te

563.18
587.16
§62.18
568.16
555.16
552.16
$64.16
571.18
578.16
587.18
544.31
676.18
568.16
596.18

1.2038
1.2007
11981
1.2027
1.2020
1.1967
1.1949
1.1969
1.1989
1.1987
1.1944
1.1933
1.199
1.2384

12
12
12
12
12
12
12
12

12
11
12
12
20

0.99399
1.0000
0.99399
0.9999
0.9989
1.0000
1.0000
1.0000
0.9999
0.9999
1.0000
1.0000
1.0000
0.9991

Sy

0.00138
0.00041
0.00130
0.00122
0.001 65
0.00123
Q.00117
0.00085
0.00122
0.00124
0.00093
0.00102
0.00114
0.00852

Tmin

273.16
273.16
273.16
27316
273.16
273.16
2736
273.16
273.16
273.16
273.18
273.16
273.16
24316

Tmax

373.16
373.18
373.18
373.18
373.18
373.16
373.16
373.16
373.86
373,186
363.16
373.16
373.18
423.16
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Regresitn de Viscosidad de liquidos vs. T.

Ln(n)= A+§+CT+DTz

B
L =4+
n(p) T

Visc [ePl; T (°K)
Formula

Bi

C10H14
C10H20
C10H20
C10H20
C10H22
C11H16
C11H22
CliH22
c11H22
C11H24
C12H18
C12H24
C12H24
Ci12H24
C12H26
£13H20
C13H26
C13H26
C13H26
C13H28
C14H22
C14H28
C14H28
Ci4H28
€£14H30
C15H24
C15H30

Nombre

Bismuto
nButilbanceno
n-Pentilciclopentano
n-Butilciclohexano
1-Deceno

n-Decanc
n-Pentilbenceno
n-Hexilciclopentano
n-Pentilciciohexano
1-Undeceno
n-Undecano
n-Hexilbenceno
n-Heptilciclopantano
n-Hexilciclohexano
1-Dodeceno
n-Dodecano
n-Heptilbenceno
n-Octilciclopentano
n-Heptilciciohexano
1-Trideceno
n-Ttidecano
n~Octilbenceno
n-Nonilciclopentano
n-Octilciclohexano
1-Tetradeceno
n-Teradecano
n-Nonilbencenc
n-Decilciciopentano

A

-52.4724
=12.2300
11.4299
4.2045
-15.8259
-15.0499
-41.6462
12.8989
-17.3968
+17.2402
-15.3109
-44.4221
17.3127
-15.8641
-24.9743
-15.6843
-46.0436
21.9563
-10.2729
-22.5066
-16.2812
-47.8806
24.3720
-10.8851
-27.349%
-11.9454
-51.0085
28.3829

1.1B41E+04
2.2330E+03
-2.4343E+02
7.1324E+02
2.5431E+03
2.5320E+03
5.6879E+03
-3.0864E +02
3.1104E+03
2.8319E+03
2.7470E+03
6.1173E+03
-7.2827E+02
3.0257E+03
3.7612E+03
2.8391E+03
6.39B0E +03
~1.1440E+03
2.57B1E+03
3.6225E+03
3.0226E+03
6.7157E+03
-1.3295E +03
2.6964E+03
4.2656E+03
2.5882E+03
7.1725E+03
-1.6788E+03

c

7.8782E-02
2.1417£-02
-6.2741E-02
-3.4567E-02
3.2331E-02
2.9989E-02
1.0615E-01
-5.7381€-02
3.3103E-02
3.5308E-02
3.0977E-02
1.1319E-01
-7.0369E-02
2.7450E-02
5.8636E-02
2.9232E-02
1.1720E-01
-8.4926E-02
9.5217E-03
4,9515E-02
2.9828E-02
1.21536-01
=9.2484€-02
1.2070E-02
6.2952E-02
1.757%€-02
1.2971€-01
-1.0531E-01

2]

-3.9186E-05
-1.8923E-05

5.8272E-05

4.3337E-05
-2.9752E-05
-2.7734E-05
-9.9878E-05

6.2594E-05
-2.76397E-05
-3.1787E-05
7514E-05
-1.0536E-04

7.4931E-05
-2.2255E-05
-5.6536E-05
-2.5075E-05
0342E-04
-8.9655E-05
-3.2647E-06
-4.5014E-05
-2.4843E-05
«1.1295E.04

8.7118E-05
-7.0045E-06

3780E-05
-1.2027€-04
1.1034E-04

36
27
27
24
42
36
27
25
24
45
35
27
25
24
46
35
27
25
24
49
35
27
25
24
51

35
27

0.9780
0.9999
0.9938
0.9399
0.9998
1.0000
0.9985
0.9993
0.9998
0.9999
1.0000
0.9936
0.9989
0.9998
0.8999
1.0000
0.8996
0.9399
0.8984
0.9999
1.0000
0.9997
0.9999
0.9998
0.9999
0.996%
0.9997
0.9998

Tmin

558.16
248.16
253.16
253.16
273.18
243.16
248.16
253.16
263.16
273.16
248.16
253.16
253.16
263.16
27316
263.16
253.16
253.16
263.16
273,16
268.16
253.16
253.16
263.16
273.16
278.18
253.16
253.16

Tmax

873.16
423.16
383.16
383.18
388.16
448.16
423.16
383.16
383.16
388.16
468.16
423.16
383.16
383.16
388.16
488.16
423.16
383.16
383.16
388.16
508.16
423.76
383.16
383.16
388.16
528.16
423.16
383.16
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Formula

C15H30
C15H30
C15H32
C16H26
C16H32
C16H32
C16H32
C16H34
C17H28
C17H34
C17H34
C17H34
C17H36
C1BH30
C18H36
C18H36
C18H36
C18H38
C19H32
C19H38
C19H38
C19H38
C19H40
C20H34
C20H40
C20H40
€20H40
C20H42
C21H36
C21H42
C21H42
C22H38
C22H44
C3H5N306
C3HBO3
C4H10
C4H10
C4H100

Nombra

n-Nonilciclohexano
1-Pentadecenc
n-Pentadacano
n-Decilbenceno
n-Undecilciclopentano
n-Decilciclohexano
1-Hexadaceno
fn-Hexadacano
n-Undecilbenceno
n-Dodecilciclopentana
n-Undecilciciohexano
1-Heptadeceno
n-Heptadecano
n-Dedecilbenceno
n-Tridecilciclopentano
n-Dodecilciciohexano
1-Octadeceno
n-Octadecano
n-Tridecilbenceno
n-Tetradecilciclopentano
n-Tridecilciclohexano
1-Nonadeceno
n-Nonadecano
n-Tetradecilbenceno
a-Pentadecilciclopentano
n-Tetradecilciclohexano
1-Eicoseno

n-Eicosano
n-Pentadecilbenceno
n-Hexadecilciclopentano
n-Pentadecilciclohexano
n-Hexadecilbenceno
n-Hexadeciiciclohexano
Trinitrato de glicerina
Glicerina

n-Butanc

Isobutano

Eter dietllica

A

-12,7381
-32.1254
-16.1657
-52.6735
29.9614
-21.9657
-26.9864
-15.65356
-49.8084
28.4180
-40.5270
-28.3550
-15.4362
-41.4914
18.9466
-52.1767
-24.5134
-15.7251
-39.8841
17.8860
-69.3720
-35.2137
16.6483
-36.0735
4.6907
-61.5867
-50.1552
-16.3646
-42.2852
2.3373
-58.3477
-34.2363
-53.8358
-308.9810
-512.3310
-1.3750
-4.8191
-12.0038

2.9969E+03
4.8761E+03
3.20776+03
7.4808E+03
-1.7801E+03
4.0780E+03
4.4084E+03
3.2245E+03
7.2606E+03
-1.5421E+03
8.2141E403
4.6200E+03
3.2912E+03
6.3980E +03
-4.4882E+02
7.5902E +03
4.2777E+03
3.3881E+03
6.3086E +03
-2.5075E+02
9.5970E+04
5.5924E +03
3.5911E+03
5.9435E+03
1.2964E +03
8.8026E +03
7.3856E+03
3.6189E+03
6.7573E+03
1.6464E+03
B.4911E+03
5.8875E4+03
7.9913E+403
3.7175E+04
5.4510E+04
3.8536E+02
7.0217E+02
1.4821E+03

c

1.6981E-02
7.6830E.02
2.7837E-02
1.3310E-01
-1.1023€.01
4.4899E-02
6.0495€-02
2.5935E-02
1.23978-01
-1.0592E-01
1.0007E-01
6.4618E-02
2.4B42E-02
9.8954E-02
-7.7197E-02
1.3434E-01
5.2380E-02
2.5035E-02
9.3386E-02
-7.4794E-02
1.8473E-01
B8.2579E-02
2.6650E-02
8.1969E-02
-3.6107E+02
1.6108E-01
1.2516E-01
2.5566E-02
9.8596€E-02
-3.0093E-02
1.5148E-01
7.5338BE-02
1.39226-01
8.8002E-01
1.7341E+00
-7.8379€-03
6.4430E-03
3.0149€-02

o]

-1.1718E-05
-7.1393€-05
-2,180BE-05
-1.2249E-04

1.1501E-04
-4.0229E-05
-5.4375E-05
-1.9898E-01
-1.1334€-04

1.1084E-04
-9.5078E-05
-5.8826E-05
+1.8505E-05
-8.8871E-05

8.1609E-05
-1.2896E-04
-4.6143E-05
-1.8421E-05
-8.3035E-05

7.9655E-05
-1.7838E-04
-7.4695E-05
-1.9255E-05
-7.2023€-05

4.1776E-05
-1.5494E-04
-1.1522E-04
-1.8153E-05
-8.6944E-05

3.6509€-05
-1.4581€-04
-6.5017E-05
-1.3512E-04
-8.6376E-04
-2.0320E-03

7.2533E-06
-1.4089€-05
-3.8080E-05

25
24

35
28
24
23
54
34
25
22
22
57
32
23
23
20
58
3t
22
19
19

29
20
18
18
62
28
19
17
26
16

5
13
19

13

R*2

0.9999
0.9999
1.0000
0.9997
0.9398
0.9999
0.98%9
1.0000
0.9998
0.9988
0.9899%
0.9999
1.0000
0.9999
0.9993%
1.0000
1.0000
0.9899
1.0000
1.0000
1,0000
1.0000
0.9933
0.9399
0.9993
1.0000
1.0000
0.3999
0.9998
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
1.0000
0.9995
1.0000
1.0000
0.9999

Tmin

263.16
273.16
283.16
253.16
258.16
268.16
278.16
293.18
258.16
263.16
278.16
283.16
293.16
268.16
273.16
283.16
293.16
303.16
273.16
278.16
293.16
298.16
303.16
283.18
28B.18
288.16
303.16
308.16
288.16
293.16
303.16
298.16
308.16
283.16
231.16
183.16
193.16
173.16

Tmax

383.16
388,16
543.16
423.16
383.16
383.16
388.16
558.16
423.16
383.16
383.16
388.16
573.16
423.16
383.16
383.16
388.16
588.16
423.16
383.16
383.16
388.16
603.16
423.16
383.16
383.16
388.16
613.16
423.16
383.16
383.186
423.16
383.16
333.16
303.16
273.16
263.16
373.16
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Formula

CSH10
CsH12
C5H12
csH12
C6H12
CeH12
CeH1208
CeH14
CEHTN
C7H14
CIH14
C7H14
C7H18
CBH16
ceMie
CB8H16
C8H18
CoH12
CIH12
C8H12
CSH18
C9H18
cgH18
CoH20

Sin formula
Sin formula
Sin formula

Sn

Sin tormula

Nombre

1-Pentano
n-Pentano
Isopsntano
Neopentano
Metilciclopentano
1-Hexeno

Glucosa

n-Hexano

Anilina
Etilciclopentano
Matilcictohexano
1-Hepteno
n-Heptang
n-Propilcilopentanc
Etilciclohexano
1-Octeno
n-Octano
n-Propilbencens
1sopropilbenceno
1-Metil-4-etilbanceno
n-Butilciclopentano
n-Propilciclohexano
1-Noneno
n-Nonano

Cadmio

Acido sultdrico
Mercurio

Fosforo

Flomo

Antimonio

Aceite de castor
Aceite de oliva
Aceite de frijol de soya
Turpentina

Estafio

A

-3.3620
-12,8875
-9.8595
-54.1336
-2.8885
12.8585
717.2400
-12.5853
-77.8527
-2.7143
-5.2235
2.9849
-15.0374
-9,1430
+4.0834
+13.5180
-13.8727
-9.7301
-15.3738
-7.6603
-1.5810
-5.4246
-10.7542
-15.5831
.0.5769
341.8415
-1.1188
-82.4248
10.9100
-1.8942
-162.3920
-8.8215
-6.9436
-59.7452
-6,7403

6.4608E+02
1.4021E+03
1.3187E+03
5.9364E+03
8.2B3BE+02
-7.0650E+02
2.4750E+05
1.5816E+03
1.1137E+04
8.3551E+02
1.2718E+03
1.5174E+02
2.0013E+03

1.6693E+03 .

1.2508E +03
2.0370£+03
2.0412E+03
1.8620E+03
2.3918£+03
1.5589E+03
9.8052E+02
1.5329E+03
1.8670E+03
2.4194E+03
5.8434E+02
-3.21436404
3.7986E+02
1.0000E+04
-1.9615E+03
1.8223E+03
2.4099E +04
3,8890E+03
3.24B6E+03
7.3398E+03
1,9505E+03

o

2.39B4E-08
-5.2059E-05
-2.6131E-05
-1.8807E-04

1.4441E-08

7.5597E-05
-3.2061E-03
-3.892BE-05
-1.6104E-04

2.0184£.08
-4.3235€-06

2.4736E-05
4.1597€-05
-1.1958E-05

6.1978E-06
-2.6726E-05
-3.0267E-05
-1.3682E-05
-3.4012€-05
-6.5678E-06

1.2785E-05

6.2846E-06
-1.6344E-05
-3.2565E-05

1.2588E-03
-68.9311E-07
-2,3396E-04
5.8492€-08

-3.4179E-04

-1.7736E-04
-3.0113E-06
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CoPprOPONNDOWL

R*2
0.9998

0.9893
1.0000
1.0000
0.3992
0.,9999
1.0000
1.0000
0.9998
1.0000
0.9986

0.9998
0.8999
0.9998

0.9999
1.0000
1.0000
0.9998
1.0000
0.9996
1.0000
0.9977
0.9949
1.0000
0.99339
0.9817
0.2436
1.0000
0.9899
0.9908
0.9996
0.9878

Tmin

183.16
143.16
223.16
258.16
248.18
218.18
295.16
178.16
267.16
253.16
248.16
273.16
183.16
253.16
248.18
27318
218.16
303.16
273.16
283.16
253.18
248,16
273.16
216.16
622.16
321.96
263.16
294.66
623.16
918.16
283.16
283.16
293.16
273.16
513.16

Tmax

273.16
308.16
303.16
283.16
348.16
338.18
373.16
343.16
373.16
378.16
373.16
368.16
373.16
383.16
383.16
388.16
398.16
423.16
333.16
353.16
383.16
383.16
388.16
42316
876.16
353.16
613.16
353.06

1117.18
1123.16

37316
343.16
363.16
343.16

1023.16
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Regresién de Viscosidad de Uquidos vs. T.
p=A+BT+CT*

nw=A+BT+CTr*+DT
Visc (6P]; T [°K}

Formula Nombre

C3HE0 Acstona

C3HE02 Acetato de metilo
C3aHBo Alcohol isopropllica
C4H100 Eter dietllico
C4HB8O2 Acetato de etilo
€s2 Disulfuro de carbono
Hg Mercurio

Sin formula Aire

A
-8.0338E+01
-1.1526E+02

1.3148E+ 02
-1.0472E+01
1.0320E+01
-2.8816E+00
-3.1697E+01

B.7493E-01

B
4.9242E-01
7.8110E-01

-2.6540€-01
3.0871E-01
1.8138E-01
3.4720E-01
4.9747€E-01
7.3295E-01

c
-2.2978E-04
-5.56421E-04

5.2411E-04
-7.8643E-05
1.1529€-04
-8.6053E-06
8.50295-04
-4.4964E-04

1.3540€E-07

3

~n

PO DEEN

R2 Trmin
0.9975 383.16000
0.9978 372.96000
0.9658 372.96000
0.9980 273.16000
©0.9998 273.16000
1.0000 273.16000
0.9993 546.16000
0.9995 78.96000

Tmax
579.76
491.68
566.26
550.96
485.66
582.96
653.16
1407.16



	Texto Completo

