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Selección de un paquete de estimación de propiedades

• Seleccionar un “paquete” de estimación de propiedades 
corresponde a elegir el conjunto de ecuaciones e hipótesis con las 
que se van a calcular las propiedades.

• En general se los identifica mediante un nombre “simbólico” (Peng 
Robinson, NRTL, UNIQUAC, Raoult Law, etc.) pero en su interior se 
contemplan muchas decisiones respecto al cálculo.

• Cada paquete tiene opciones por defecto que deben ser revisadas 
por el usuario para asegurarse la correcta representación 
fisicoquímica de las mezclas intervinientes.



Ejemplo I: Selección de un paquete de estimación de propiedades

• La imagen corresponde a la selección del paquete NRTL en el 
simulador Aspen HYSYS.

EOS de fase vapor

Modelo para la densidad 
de la fase líquida

Poynting sí o no

• En el HELP del simulador se puede encontrar que ecuaciones se 
utilizan para cada propiedad.

¡También se deben revisar los 
coeficientes de interacción binaria!



Ejemplo II: Selección de un paquete de estimación de propiedades

• La imagen corresponde a la selección del paquete Peng Robinson 
en el simulador Aspen Plus.

Entalpía de la fase líquida

Densidad de la fase líquida



Ejemplo II: Selección de un paquete de estimación de propiedades

• El simulador ASPEN PLUS tiene un listado detallado de que modelo 
utiliza para cada propiedad.



Ejemplo III: Selección de un paquete de estimación de propiedades

• La imagen corresponde a la selección del paquete SRK en el 
simulador DWSIM.



Ejemplo III: Selección de un paquete de estimación de propiedades

• Opciones por defecto en el paquete.



Ejemplo IV: Selección de un paquete de estimación de propiedades

• La imagen corresponde a los paquetes disponibles en el simulador 
para destilación ChemSep.



Elección del paquete de propiedades fisicoquímicas

Aplicación Margules Van Laar Wilson NRTL UNIQUAC

Sistemas binarios Aplicable Aplicable Aplicable Aplicable Aplicable

Sistemas de Múltiple 

componentes

Aplicación 

limitada

Aplicación 

limitada
Aplicable Aplicable Aplicable

Sistemas azeotrópicos Aplicable Aplicable Aplicable Aplicable Aplicable

Equilibrio Liquido-Liquido Aplicable Aplicable
Aplicación 

limitada
Aplicable Aplicable

Sistemas diluidos Cuestionable Cuestionable Aplicable Aplicable Aplicable

Sistemas de asociación 

individual
Cuestionable Cuestionable Aplicable Aplicable Aplicable

Polímeros No Aplica No Aplica No Aplica No Aplica Aplicable

Extrapolación Cuestionable Cuestionable Bueno Bueno Bueno
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Don’t Gamble With Physical Properties For Simulation
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Integrated Design and Simulation of Chemical Processes
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