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Descripcion

La materia se enfoca fuertemente en el logro de los siguientes objetivos: (a) comprender los diagramas de fases de
compuestos puros y de sistemas binarios, ternarios y multicomponente; (b) comprender la estructura de los modelos
y métodos de calculo que se utilizan para predecirlos; (c) aplicar apropiadamente programas de cémputo del equilibrio
entre fases a problemas diversos. El curso se distingue del de termodinamica de grado, entre otras cosas: (i) por
considerar el enfoque sistematico para el estudio del comportamiento de fases basado en los llamados mapas
caracteristicos del equilibrio entre fases, y su conexion con diagramas restringidos (isotermas, isobaras, isopletas);
y, (i) por considerar herramientas robustas para el computo riguroso del equilibrio entre fases, como es el test de
estabilidad global basado en la funcién “distancia con respecto al plano tangente”. En otras palabras, en el curso se
intenta que el estudiante profundice significativamente los conocimientos en termodinamica

Programa analitico

CAPITULO |

Equilibrio liquido-vapor. Curva de Presion de vapor.

Regla de las fases. Diagramas de fases para sistemas binarios bajo equilibrio liquido-vapor,
liquido-liquido, gas-liquido, sélido — fluido, etc.

Envolventes de fases. Diagramas globales.

Equilibrio en sistemas multicomponente a alta presion. Ejemplos.

CAPITULO II:

Variables termodinamicas, variables intensivas, extensivas y de campo.
Funciones de estado.

Relaciones termodinamicas.

Balances de energia y entropia.

Criterios de equilibrio y estabilidad.

Ecuacion de Clausius-Clapeyron.

CAPITULO llI
Propiedades de fluidos puros.
Presion de vapor y factor de comprensibilidad. Correlaciones.

CAPITULO IV
Ecuaciones de estado: virial, cibicas, multiparamétricas.
Curva espinodal.

CAPITULO V
Funciones termodinamicas a partir de relaciones PVT o de la funcion de Helmholtz. Célculo
de funciones residuales.
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CAPITULO VI
Propiedades termodindmicas de mezclas. Diagramas de fases.
Reglas de combinacién y reglas de mezclado clasicas.

CAPITULO VII
Calculo del Equilibrio entre fases. Criterio de isofugacidad.

CAPITULO VIl

Célculo del Equilibrio entre fases con ecuaciones de estado.
Ajuste de parametros binarios.

Estabilidad termodinamica.

CAPITULO IX

Funciones de exceso y coeficientes de actividad.
Modelos para la energia de Gibbs de exceso.
Célculo de equilibrio v-I con funciones de exceso.

CAPITULO X
Equilibrio L-L en modelos de coeficientes de actividad.
Equilibrio sélido-liquido.

CAPITULO XI
Enfoques modernos en el modelado termodinamico utilizando ecuaciones de estado.

PROGRAMA DE TRABAJOS PRACTICOS

Las actividades préacticas consisten en a) Resolucién de problemas asignados en formato “guia de problemas”. No
se requiere entregar la resolucién de las mismas, b) Resolucion de problemas asignados en formato “practica”, los
cuales requieren el uso de computadoras. Esta actividad incluye demostraciones del uso del software. Una vez
asignada una Practica, se establece una fecha de entrega para la resolucion de la misma. La entrega es electrénica.
Las practicas requieren el uso de software. Los programas utilizados son: TERMOINT/DIPPR: Este software es una
base de datos para compuestos puros. Incluye informacién como peso molecular, temperatura y presion criticas,
factor acéntrico, presion de equilibrio liquido-vapor como funcién de la temperatura, etc.; ALLPROPS: Este software
provee informacién de numerosas propiedades termodindmicas para un namero limitado de compuestos puros, en
amplios rangos de condiciones; NIST web site: Esta pagina de internet contiene informacion ampliamente variada.
La que se utiliza en el curso se similar en su naturaleza a la del programa ALLPROPS; GPEC: Calculo de Mapas
Caracteristicos del Equilibrio entre Fases (MsCsEF) para Sistemas Binarios. Célculo de diagramas Txy, Pxy, y PT
(isopletas). GPEC permite computar todas las proyecciones bidimensionales de los mencionados diagramas, por
ejemplo, aquellas que involucran la densidad molar o masica. Los MSCsEF estan constituidos por lineas criticas,
trifasicas y azeotrépicas. El numero de modelos disponibles en GPEC es limitado. Los mismos son del tipo “Ecuacion
de Estado”; SPECS: Este software permite hacer célculos de equilibrio entre fases para sistemas binarios y
multicomponente incluyendo Flashes multifasicos, envolventes de fases, diagramas Txy, Pxy, curvas de energia de
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Gibbs en funcién de composicion, etc. Los modelos disponibles son numerosos. La supervision de las actividades
practicas la realiza el profesor a través de clases de consulta tanto para las guias de problemas como para las
practicas. Estas ultimas no se califican, solo se visan.

Modalidad de dictado

Dictado de clases tedricas asistidas con software para hacer presentaciones, y con otros paquetes de software, y
uso del pizarron. Discusion de problemas asignados en formato “guia de problemas”. Discusion de problemas
asignados en formato “practica”, los cuales requieren el uso de computadoras. Esta actividad incluye demostraciones
del uso del software. Ademas, los alumnos desarrollan actividades practicas autonomas. El material del curso
(diapositivas de presentaciones, guias de problemas, practicas, documentos, etc.) se comparte con los alumnos en
forma electrénica, a través de plataformas como Nextcloud. Las llamadas clases “tedricas” se imparten manteniendo
un continuo dialogo con los alumnos, en que ellos arriban a conclusiones a partir de la informacion presentada u
obtenida utilizando software (método inductivo).

Modalidad de evaluacién
La evaluacion se realiza a través de dos exdmenes que se toman al final del curso. Uno de ellos es convencional y
se resuelve sobre el papel. El segundo examen se resuelve con ayuda de computadoras haciendo uso del software
del curso. Para aprobar el curso se requiere que la calificacién media de estos dos examenes sea de 6 6 mas puntos
(en escala de cero a diez).
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