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Librerias Termodinamicas para Excel

e Se desarrollaron tres planillas de calculo que incluyen funciones
para el calculo de propiedades termodinamicas.

e Cada planilla contiene las mismas funciones pero cada una utiliza
un modelo fisicoquimico en particular.

* Todas utilizan la misma PCD (ChemSep)
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MRTL IG.xlsm Peng Reobinson.xlsm Racult Law.xlsm




Librerias Termodinamicas para Excel

Fase liquida: Modelo de liquido ideal n =
i)

Fase vapor: Ley de los Gases ideal

Raoult Law.xlsm

Fase liguida: Modelo de actividad NRTL n -

Fase vapor: Ley de los Gases ideal NRTL IG%m

Fase liquida: Peng Robinson EOS n -
4

Fase vapor: Peng Robinson EOS

Peng Robinson.xlsm




Librerias Termodinamicas para Excel

Funciones disponibles:

 Entalpia de la fase liquida.
 Entalpia de la fase vapor.
 Entropia de la fase liquida.
 Entropia de la fase vapor.
 Densidad de la fase liquida.
 Densidad de la fase vapor.

 Constante de equilibrio liquido-vapor de cada componente.

Todas las funciones tiene los mismos
argumentos de entrada salvo |la constante de
equilibrio que es diferente para cada modelo




ldentificacion de los compuestos de |la mezcla

La base de datos contiene informacion de 430
compuestos.

Cada compuesto se ubica por su ID.
Soportan mezclas de hasta 10 componentes

Toda la informacion de la mezcla se carga en la hoja PCD
(Pure Compound Database).

No debe cambiarse el nombre de la hoja PCD.

En la hoja PCD, solo se pueden modificar las celdas en
color verde.




ldentificacion de los compuestos de |la mezcla

Hojal PCD No cambiar el nombre

Se cargan los ID y luego se presiona el botdn actualizar

\\\x A B
1D Nombre

301 Benzene
502 Toluene
N
\
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Actualizar

=
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ldentificacion de los compuestos de |la mezcla

1L
A partir de la fila 112 se pueden buscar los 2 Hame .
113 Methane 1
IDs de todos lo compuestos disponibles. 114 Ethane 2
115 Propane 3
116 Iscbutane 4
117 |N-butane 5
118 N-pentane 7
119 Isopentane 8
120 Neopentane 3
121|N-hexane 11
122 2-methylpentane 12
123 3-methylpentane 13
124|2,2-dimethylbutane 14
125 2,3-dimethylbutane 15
126 N-heptane 17
127|2-methylhexane 13
128 |3-methylhexane 15
129 3-ethylpentane 20
130|2,2-dimethylpentane 21
131 2,3-dimethylpentane 22
132|2 4-dimethylpentane 23
133 3,3-dimethylpentane 24
134 2,2, 3-trimethylbutane 25
135 N-octane 27
136 2-methylheptane 28
137 | 3-methylheptane 29
138 |4-methylheptane 30
139 3-ethylhexane 31
140 2,2-dimethylhexane 32
141|2,3-dimethylhexane 33
142 2,4-dimethylhexane 34
143 2,5-dimethylhexane 35
144|3,3-dimethylhexane 36
Hojal | PCD ®




Parametros de interaccion binaria

Peng Robinson

NRTL+1G

G H I J K L il N Q
alpha Benzene Toluene
Benzene 0
Toluene 0 0
0 0 0
0 o 0 0
0 o 0 0 0
0 0 0 0 0 0
0 o 0 0 0 0 0
0 o 0 0 0 0 0
0 0 0 0 0 0 0
0 o 0 0 0 0 0
G H 1 K M N
a [cal/mol] Benzene Toluene
Benzene 0
Toluene 0
5 T U v w X ¥ z A AB AC
alpha Benzene Toluene
Benzene 0

Toluene
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Entalpia de la fase liquida

Temperatura [K]
Presion [bar]

\LiquidEnthaIpy('T [K],P [barj,3<1, Xy wee) xn)

Nombre de la funcidn Fraccion molar de cada componente
Entalpia [J/mol] Numero maximo 10 y minimo 1
Ejemplos:
A B C D
1 (T | 298.15|K -LiguidEnthalpy(298.15,1.01325,0.5,0.5)
| | | |
2 |P l 1.D1325_|Ic:|ar
3 |x1 | 0.5]
| | | |
4 |x2 | 0.5]
5 |H |=LiquidEﬂthalpy{El,BE,EE,E-ﬂL}|
&)




Raoult Law: LiquidEnthalpy

1. Buscay almacena todos los parametros de los compuestos puros.
2. Calcula el calor de vaporizacién (4H,) de cada compuesto (Chemsep equation).
3. Calcula la entalpia de cada compuesto puro:

Hirp=AH] + } cp;dT +%_AH” +M

298.15

4. Calcula la entalpia de la mezcla y devuelve su valor:

HT,P — Z XiHiI,T,P "'}b{

iI=1:n




NRTL + IG: LiquidEnthalpy

Busca y almacena todos los parametros de los compuestos puros.
Calcula el calor de vaporizacion (4H,) de cada compuesto (Chemsep equation).
Calcula la entalpia de cada compuesto puro:

HiI,T,P :AHi?f + ]‘ cp;dT +%_AHLV +M

298.15
Calcula la entalpia de exceso:

1, Olny.
H® =—RT*) x. '
2% 5T

Calcula la entalpia de la mezcla y devuelve su valor:

HT,P = Z XiHiI,T,P +H™

i=Ln




Peng Robinson: LiquidEnthalpy

3.

4.

5.

6.

Busca y almacena todos los parametros de los compuestos puros.

Calcula todos los parametros de la mezcla segun las reglas de mezclado:

C ot - bP . 6P
b = b; @ = y(1-k ),/©6® ;B ="— 0 =—"
= 2B On =22 W (1K )OO, By = O =

Resuelve el polinomio cubico de Peng Robinson seleccionando la raiz mas pequeia:

3 ' 2 ' ' 2 ' ' 3 ' 2 ') _
2°+(B,-1)2*+(©, -3B,*~2B")z+(B,*+B,*-©,B, ) =0
Calcula la entalpia departure o residual de la mezcla:

_(0,-T(de,/dT)) [Z+B,(1+2))
) 24/2b, I[z+Bm(1+ﬁ)} Tz

Calcula la entalpia de cada compuesto puro como gas ideal:
T

IG 0 IG
Hi,T,P :AHi,f + j Cp; dT
298.15
Calcula la entalpia de la mezcla y devuelve su valor:

HT,P = Z XiHiI,$,P +H°

i=1n

d




Entropia de la fase liquida

Temperatura [K]
Presion [bar]

!_iquidEntropy(T [K],P [barj,3<1, Xps +eer Xp)

Nombre de la funcidn Fraccion molar de cada componente
Entropia [J/(mol.K)]

Ejemplo:
A B C D

1T l 293.151&::
2 |P l 1.ﬂ13251bar
3 |x1 I 0.5]

[ ] [ ]
4 |x2 I 0.5l

. [}
5 |s |

=LiquidEntropy(B1,B2,B3,B4)




Raoult Law: LiquidEntropy

1. Buscay almacena todos los parametros de los compuestos puros.

2. Calcula el calor de vaporizacién (4H,) y presion de saturacion (Pt) de cada compuesto

(Chemsep equations).

3. Calcula la entropia de cada compuesto puro:

T IG sat
re=sise [ o oRi| - (Sre)
Si,T,P — SI,O + J. T dT R In{ PO j_f_% T + S| - T sat

298.15
4. Calcula la entropia de la mezcla y devuelve su valor:

S'II',P = z XiSiI,T,P - RZ X In(xi)+><

iI=1:n iI=1:n




NRTL + IG: LiquidEntropy

1. Buscay almacena todos los parametros de los compuestos puros.
2. Calcula el calor de vaporizacién (4H,) y presion de saturacion (Pt) de cada compuesto
(Chemsep equations).

3. Calcula la entropia de cada compuesto puro:

T sat

AH,,
S P gt Rln[ 'Tj+§§<

298.15

4. Calcula la entropia de exceso:

6|nyij
oT

ex :—in(Rlnyi +RT
i=1

5. Calcula la entropia de la mezcla y devuelve su valor:

Stp=> XSi;p—R> XIn(x)+S"

i=1n I=1:n




Peng Robinson: LiquidEntropy

1. Buscay almacena todos los parametros de los compuestos puros.

2. Calcula todos los parametros de la mezcla segun las reglas de mezclado:

bP .  ©P
b; O, v (1-k =T 0 =—0"
V=2 v Z_;JZ_;WJ( )J© RT O Ty

3. Resuelve el polinomio cubico de Peng Robinson seleccionando la raiz mas pequeiia:
3 ' 2 ' ' 2 ' ' 3 ' 2 ') _
2°+(B,-1)2*+(©, -3B,*~2B")z+(B,*+B,*-©,B, ) =0
4. Calcula la entropia departure o residual de la mezcla:

~(d®,,/dT) Z+B, (1 f) (7B
24/2b_ " [Z+B (1+f)}+RI (2-8.)

5. Calcula la entropia de cada compuesto puro como gas ideal:
S, =5/ —RIn[P J+ij' dT
0

6. Calcula la entropia de la mezcla y devuelve su valor:

Srp = %87, -RY xIn(x)+S7,

i=1:n i=1:n

S =




Entalpia y Entropia de |la fase vapor

Temperatura [K]
Presion [bar]

\VaporEnthaIp}y('T [K],P [barj,3<1, Xps +eer Xp)

Nombre de la funcidn Fraccion molar de cada componente

Entalpia en [J/mol]

Temperatura [K]
Presion [bar]

\VaporEntropy('T [K]‘,'P [bar];>§1, X, weer xn)}

Nombre de la funcidon Fraccion molar de cada componente
Entropia en [J/(mol.K)]




Raoult Law y NRTL + IG: VaporEnthalpy

1. Buscay almacena todos los parametros de los compuestos puros.

2. Calcula la entalpia de cada compuesto puro como gas ideal:

;
HII('?P AHi(,)f_I_ J. CpilGdT
208.15

3. Calcula la entalpia de la mezcla y devuelve su valor:

TP ZXHlTP /\H<

I=1:n




Peng Robinson: VaporEnthalpy

3.

4.

5.

6.

Busca y almacena todos los parametros de los compuestos puros.

Calcula todos los parametros de la mezcla segun las reglas de mezclado:

C ot - bP . 6P
b = b; @ = y(1-k ),/©6® ;B ="— 0 =—"
= 2B On =22 W (1K )OO, By = O =

Resuelve el polinomio cubico de Peng Robinson seleccionando la raiz mas grande:

3 ' 2 ' ' 2 ' ' 3 ' 2 ') _
2°+(B,-1)2*+(©, -3B,*~2B")z+(B,*+B,*-©,B, ) =0
Calcula la entalpia departure o residual de la mezcla:

_(0,-T(de,/dT)) [Z+B,(1+2))
) 24/2b, I[z+Bm(1+ﬁ)} Tz

Calcula la entalpia de cada compuesto puro como gas ideal:
T

IG 0 IG
Hi,T,P :AHi,f + j Cp; dT
298.15
Calcula la entalpia de la mezcla y devuelve su valor:

HT,P = Z XiHiI,$,P +H°

i=1n

d




Raoult Law y NRTL + IG: VaporEntropy

1. Buscay almacena todos los parametros de los compuestos puros.

2. Calcula la entropia de cada compuesto puro como gas ideal:

P T CpiIG
Sil,$,P = Sil’g —RIn| — +-I:[?dT

0
3. Calcula la entropia de la mezcla y devuelve su valor:

6o = TS5, RE 1 () 3K

i=1n iI=1:n




Peng Robinson: VaporEntropy

1. Buscay almacena todos los parametros de los compuestos puros.

2. Calcula todos los parametros de la mezcla segun las reglas de mezclado:

bP .  ©P
b; O, v (1-k =T 0 =—0"
V=2 v Z_;JZ_;WJ( )J© RT O Ty

3. Resuelve el polinomio cubico de Peng Robinson seleccionando la raiz mas grande:
3 ' 2 ' ' 2 ' ' 3 ' 2 ') _
2°+(B,-1)2*+(©, -3B,*~2B")z+(B,*+B,*-©,B, ) =0

4. Calcula la entropia departure o residual de la mezcla:

~(d®,,/dT) Z+B, (1 f) (7B
24/2b_ " [Z+B (1+f)}+RI (2-8.)

5. Calcula la entropia de cada compuesto puro como gas ideal:
S, =5/ —RIn[P J+ij' dT
0

6. Calcula la entropia de la mezcla y devuelve su valor:

Srp = %87, -RY xIn(x)+S7,

i=1:n i=1:n

S =




Densidad de la fase liquida o vapor

Temperatura [K]
Presion [bar]

\VaporDensit\f(T [K],P [bar];>51, Xps +eer Xp)

Nombre de |a funcién Fraccion molar de cada componente

Densidad para el vapor en [mol/m?]

Temperatura [K]
Presion [bar]

\LiquidDensit\}/('T [K],P [bar];>§1, X2y veer Xp)

Nombre de la funcidon Fraccion molar de cada componente
Densidad para el liquido en [mol/m?3]




Raoult Law y NRTL + IG: VaporDensity

1. Calcula la densidad como gas ideal y devuelve su valor:

P

A= RT




Peng Robinson: VaporDensity

3.

4.

Busca y almacena todos los parametros de los compuestos puros.

Calcula todos los parametros de la mezcla segun las reglas de mezclado:

-3 0,- 55y, 0-k,) /00 -0, - 2%

m

_b,P. . e.P

i=1 j=1

Resuelve el polinomio cubico de Peng Robinson seleccionando la raiz mas grande:
3 ' 2 ' ' 2 ' ' 3 ' 2 ') _
2°+(B,-1)2*+(©, -3B,*~2B")z+(B,*+B,*-©,B, ) =0

Calcula la densidad de la mezcla y devuelve su valor:

Py =

P
z, RT




Raoult Law y NRTL + IG: LiquidDensity

. Busca y almacena todos los parametros de los compuestos puros.

. Calcula todos los parametros de la mezcla segun las reglas de mezclado de Hankinson y

Thomson:
\% *Tc)ij = VeV, T, Tr = TL
C
1
U OLVRE DTVR DRI I R
=l:n =ln i=ln i=Ln

DY XX, (V Tc)

TC _ i=Ln j=Ln
m V*

m

. Calcula la densidad de la mezcla y devuelve su valor:

1
s ’Vn(f)) [1 - a)m,SRKVnEg) ]

m

P =




Peng Robinson: LiquidDensity

3.

4.

Busca y almacena todos los parametros de los compuestos puros.

Calcula todos los parametros de la mezcla segun las reglas de mezclado:

-3 0,- 55y, 0-k,) /00 -0, - 2%

m

_b,P. . e.P

i=1 j=1

Resuelve el polinomio cubico de Peng Robinson seleccionando la raiz mas pequeia:
3 ' 2 ' ' 2 ' ' 3 ' 2 ') _
2°+(B,-1)2*+(©, -3B,*~2B")z+(B,*+B,*-©,B, ) =0

Calcula la densidad de la mezcla y devuelve su valor:

P

P

" ZRT




Constante de equilibrio Ley de Raoult

Temperatura [K]
Presion [bar]

‘Keql('T [K],P [bar],Ti)

/ Numero de componente al que se le

Nombre de la funcion  desea calcular la constante de equilibrio
adimensional

Ejemplo:
A E
1 (T 298.15 K
2 |P 1.01325 bar
3 (%1 0.5
4 |x2 0.5
5 K1 =keq(B1,B2,1)
6 K2 =keq(B1,B2,2)




Raoult Law: Keq

1. Buscay almacena todos los parametros de los compuestos puros.

2. Calcula la presién de saturacion (P*°t) del compuesto (Chemsep equation).
b
p s :exp(a+?+cln(T)+dT °

3. Calcula la constante de equilibrio y devuelve su valor:

(B
P




Constante de equilibrio NRTL I1G

Temperatura [K]  Presion [bar]  Fraccién molar de la fase liquida

N I

‘Keq(T [K],P [bar], xy, X,, -.., X, i)

,/ Numero de componente al que se le

Nombre de la funcién desea calcular la constante de equilibrio
adimensional

Ejemplo:
O P
T 359.844110387919 K
P 1.01325 bar
x1 0.1
%2 0.9
K1 =keq(P1,P2,P3,P4,1)
K2 —keq(P1,P2,P3,P4,2)
y1 =P5*P3

y2 —P6*P4




NRTL + IG: Keq

1. Buscay almacena todos los parametros de los compuestos puros.

2. Calcula la presién de saturacion (P*°t) del compuesto (Chemsep equations).
sat b €
P =exp a+?+cln(T)+dT

3. Calcula el volumen del compuesto puro y el factor de poynting

v =V, v© [1_Cf)i,sm<vi(5)] Poy, =eXp{V‘ (P-p* )J

RT

4. Calcula el coeficiente de actividad del compuesto

N
i, C,

C.
=exp| =X+ E X, G. —

5. Calcula la constante de equilibrio y devuelve su valor

Ki:7/iPi I:)Oyl
P




Constante de equilibrio Peng Robinson

Temperatura [K]  Presién [bar] Fraccion molar de la fase liquida

'\ \ ‘yiaccién moIarIde la fase vapor

‘Kveql(T [K],P [bar],X;,..., X, Y1,ee0, Y- ‘,7i)

Numero de componente al que se le

e 7/
Nombre de la funcion desea calcular la constante de equilibrio
adimensional . :
Ejemplo: 17T 339.944193097948 K
2 P 1.01325 bar
3 |x1 0.209187575432374
4 %2 (0.336922158234058
5 %3 0.453890266333558
6 |yl 0.51121863685144
7 |y2 0.319616702645312
g8 |y3 0.169164600499663
9 Kl =Keq(B1,B2,B3,B4,B5,B6,B7,B8,1)
10 |k2 -Keq(B1,B2,B32,B4,B5,B6,87,B8,2)
11 |K3 =Keq(B1,B2,B3,B4,B5,B6,B7,B8,3)
12 |y1=K1*x1 0.511218634370478
13 [y2=K2*x2 0.319616702486832
14 |y3=K3*x3 0.16916460118867




Peng Robinson: Keq

1. Buscay almacena todos los parametros de los compuestos puros.

2. Calcula todos los parametros de la mezcla de liquido segun las reglas de mezclado:

n n n . bP ' @ P
b =3 uhi 0. =23 xx (1= )[BR,: B =i 0L~

i=1 j=1

3. Resuelve el polinomio cubico de Peng Robinson seleccionando la raiz mas pequeiia:
2°+(B, -1)z*+(©_-3B°-2B )z+(B°*+B*-0® B, )=0
L L L L L L LPL

4. Calcula el coeficiente de fugacidad para la fase liquida

L ] o 2> %, (1-k )1/©,0, ]
¢-=exp|(Z,-1)>-In(Z, -B, )+ ——=—| X —— In ‘
( L )bL ( L L) 2x/§BL 0, b, ZL+BL<1+

Z, +B, (1-v2)
V2)




Peng Robinson: Keq

5. Calcula todos los parametros de la mezcla de vapor segljn las reglas de mezclado:

b, = Y98 0, =Yy, (1-k,) B8, B =i 6] = 0

i—1 j-1 (RT)

6. Resuelve el polinomio cubico de Peng Robinson seleccionando la raiz mas grande:
z° +(B\, —1)22 +(®' -3B,° - 2B, )z+(B\',3 +B, -0, B\',):O
Y Y

7. Calcula el coeficiente de fugacidad para la fase vapor

Tl e bln{zv+a<1ﬁ>

§ -oo (e ioin(z, )+ G| T

8. Calcula la constante de equilibrio y devuelve su valor




iPrecaucion!

Revisar: Segun la configuracion del idioma los
argumentos de las funciones de Excel se
separan con coma (,) o puntoy coma (;).

En caso de no funcionar con la coma utilizar

el punto y coma. ACAUTION
WATCH |~
: . YOUR |/ X
Por ejemplo: stER | 3

VaporEnthalpy(T [K];P [bar];x;; X,; ...; X.)




Mejoras para el ano 2022

Incluir en NRTL |a variacion por temperatura en

los parametros de interaccion binaria.
a  +b T
’Z'i . = : :
) RT
Implementar las derivadas analiticas para

mejorar los algoritmos de resolucion.

Agregar algun modelo de actividad y/o
ecuacion de estado.

Unir todos los modelos en una sola planilla
para poder seleccionar un modelo para fase
liquida y otro para vapor (Ej: NRTL + PR).




