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Calculo de propriedades termodinamicas de substanci as
puras

Thdémas Augusto Stempkowski Menegazzo, Adolfo Puime Pires

Equacdes de estado empiricas desenvolvidas a partir da energia livre de Helmholtz
sdo uma das formas mais precisas de correlacionar propriedades termodinamicas de
uma substancia pura, quando se dispde de dados experimentais em quantidade e
gualidade suficientes. Esses modelos possuem um formato independente da
substancia, variando apenas a quantidade e valores dos coeficientes da equacéo,
tornando simples a criagdo de apenas um programa que realize o calculo para
diversas substancias com desvios muito pequenos em relacdo aos dados
experimentais. Na simulacdo de reservatorios de petroleo, muitas vezes uma das
fases do sistema é composta de uma substancia pura, podendo neste caso, no lugar
de uma equacao de estado com um custo computacional elevado, serem usadas
equacOes experimentais para o calculo de propriedades fisicas e suas derivadas,
com as Ultimas sendo usadas em métodos de otimizagdo. Nesse trabalho foi
programado em MATLAB o modelo destas equacOes de estado, e as diversas
relacbes termodinamicas entre a energia livre de Helmholtz, as outras propriedades
termodinamicas e suas derivadas. Na primeira etapa desse trabalho havia sido
programado em MATLAB o modelo destas equacbes de estado e as diversas
relac6es termodinamicas entre a energia livre de Helmholtz e as outras propriedades
termodinamicas. Continuando o trabalho feito no primeiro ano, foram programadas
as derivadas tanto da energia livre de Helmholtz, como das propriedades
termodinamicas, além de serem desenvolvidas interfaces graficas nas linguagens de
programacao MATLAB e C++, de forma a facilitar a utilizacdo das equacbes. O
programa esta funcionando para: agua, di6xido de carbono, nitrogénio, metano,
etano, n-butano e isobutano.
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