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Termogquimica.
Estado normales

Para un sélido o liquido a una determinada temperatura (T), su estado
normal es aquél a P=I atm y dicha temperatura y se denota:
~0 . .
X siendo X una propiedad

Para un gas puro, su estado normal es a dicha temperatura, presion de 1 atm y se
considera como gas ideal.
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En ocasiones se toma como estado de referencia a los elementos que lo
conforman (ejemplo H y O para el H,O). En este caso los calores de formacion
quedan incluidos en el propio valor de entalpia, cosa que facilita los balances
cuando intervienen varias reacciones.

En general, suele partirse directamente desde el compuesto ya formado en sus
condiciones normales de presion y temperatura (a partir del punto b). Los cambios
de estados no se pueden calcular con simples CP como ya se vio oportunamente.

Entalpias normales de reaccion

Se define la entalpia normal de reaccion (o calor normal de reaccion AEOT ,
como la variacion de entalpia al transformarse estequiométricamente los reactivos
puros, separados y en sus estados normales a la temperatura T; en los productos
puros, separados, cada uno en su estado normal a la temperatura T.

—o X —0
AHr = ZVI. xAH7r,;
i-1
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Donde los v;, son los coeficientes estequiométricos (+ para productos, - para
reactivos) que multiplica a la entalpia molar de la sustancia en su estado normal
a la temperatura T.

En la denotacion termoquimica, es indispensable la indicacion del estado
de agregacion de dicho compuesto (s, 1, g) e incluso de su estado alotropico, en
caso de presentar varios (ej.: grafito o diamante par el carbono cristalino).

Entalpia normal de formacion.

La entalpia o calor normal de formaciéon AF[? es el cambio de entalpia en el
proceso que forma un mol de sustancia en su estado normal a la temperatura T a
partir de sus elementos separados, en sus formas de referencia a la temperatura T.

La entalpia normal de formacién de cualquier elemento en su forma y temperatura
de referencia, T, es cero.

El cambio de entalpia normal de una reaccidon quimica es:

— X —
AHr = Zvi xAH

i=l1

a T de referencia

—0
Siendo v; el coeficiente estequiométrico de la sustancia i y es AHyi la
entalpia normal de formacién de dicha sustancia a la temperatura de referencia
T.

Entalpia de enlace

Los cambios quimicos ocurren cuando se forman o se rompen los enlaces entre
los atomos. Cada vez que se forma o se rompe un enlace, hay un cambio en la
entalpia del sistema.

Se conoce como entalpia de enlace al cambio en la entalpia que se produce
cuando se rompe un enlace. La entalpia de enlace es siempre positiva, porque para
romper enlaces siempre hay que darle energia al sistema.

La entalpia de enlace estandar del C-H en el metano, por ejemplo, es 413
[kJ/mol], es decir, se mide el cambio de entalpia estandar de la reaccion:

. KJ

Esto se mide por mol, con lo cual este valor es la energia necesaria para que se
rompa un mol de enlaces C-H, o lo que es lo mismo, se rompan 6,023x10>* enlaces
C-H.

También se puede conocer la energia que se libera cada vez que se forma un
mol de enlaces C-H, porque recuerda que si invertimos la reaccion el valor del
cambio en la entalpia es el mismo, pero con signo contrario, es decir,

0 KJ
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Para conocer la entalpia de enlace se mide la energia que se le tiene que dar al

sistema para romper un cierto tipo de enlace, en cientos de compuestos distintos.
La entalpia del enlace C-H se ha medido con los siguientes compuestos, entre
otros: C,Hg, CHF;, CHCI;, CHBr;. Para todos ellos en fase gaseosa, la entalpia del
enlace C-H es mas o menos la misma.

H- C- C= C= N- N= = O- O=
H 436 413 - - 391 - - 463 -
C 413 348 615 812 292 615 891 351 728
N 391 292 615 891 161 418 945 - -
8) 463 351 728 - - - - 139 498
S 339 259 477 - - - - - -
F 563 441 - - 270 - - 185 -
Cl 432 328 - - 200 - - 203 -
Br 366 276 - - - - - - -
1 299 240 - - - - - - -

Entalpia de enlace promedio (en kJ/mol, medidas en fase gaseosa) para distintos tipos de enlaces.

La entalpia de enlace se puede utilizar para estimar el cambio en la entalpia

estandar de las reacciones en fase gaseosa. Se determinan los enlaces que se
rompen y los enlaces que se forman durante la reaccion. La entalpia de enlace se
utiliza para estimar la energia necesaria para romper los enlaces. Para conocer la
energia que se libera de la formacién de cada enlace se utiliza la entalpia de enlace
pero con signo contrario.
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Determinacion de las entalpias normales de formacion y de

reaccion L

1) si alguno de los elementos implicados es un gas a T y 1 bar, se calcula AH de la
transformacion hipotética desde ¢l gas ideal a T y 1 atm al gas real en las
mismas condiciones.

2) se mide AH al mezclar los elementos puros a T y 1 atm.

J— 2 2 J—

3) Mediante AH = .[1 CpxdT + J.l (V ~TVa)xdRe calcula AH para llevar la mezclade T
y 1 atm a las condiciones en las que se piensa llevar a cabo la reaccién en la
que se forma la sustancia i siendo a ¢l coeficiente de dilatacion isobarica.

4) se usa un calorimetro para medir AH de la reaccion. __

5) se utiliza la ecuacién del punto 3 para calcular el AH correspondiente al
cambio de estado del compuesto (condiciones de formacion: T y 1 atm).

6) Si el compuesto es un gas, se calcula AH de la transformacién hipotética

desde el gas real al ideal a T y 1 bar.
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La entalpia normal de formacién es la de los 6 AH . La principal contribucién
se da en el paso 4, pero todos deben considerarse.

Calorimetria o

Este sistema permite resolver el 4° paso. La reaccién, para ser medible su AH,
debe estar totalmente desplazada hacia los productos, debe ser extraordinariamente
rapida y no debe dar mas da un producto (reaccion tinica).

Generalmente se miden calores de combustion, pero pueden medirse calores de
hidrogenacion, halogenacién, neutralizacion, disolucién, mezcla, transiciones de
fase, etc. (también capacidades calorificas). En los gases se realiza a volumen
constante; si no intervienen gases, entonces se hace a presién constante.

La entalpia normal da combustién.

Se emplea la bomba calorimétrica adiabatica. Se aprecia que q=0, Xw=0 y
Au=0. Se inicia a 25 °C y luego de la combustién se toma la temperatura final. Se
enfria a 25°C y luego con un mecanismo eléctrico se precision se vuelve a calentar
hasta la misma temperatura final. De este modo se mide la cantidad de calor
aportado por la electricidad que es igual al calor de combustion: AUry =-U.

el
AUrg =—Cpx AT

Agitador C_abl_e.s’de Calentador
f ignicion C
Termometro eléctrico
(|
L | |
o® | \/

Otra forma seria combustionando alguna sustancia conocida y determinando la
capacidad calorifica del calorimetro y usar esta informacion para sucesivos
ensayos. Para trabajos mas precisos se deben considerar los Cp. de los productos.

Cuando en la reaccion intervienen gases, liquido y/o soélidos, la variacién de
éstos ultimos es despreciable frente al volumen molar de los gases:

AnngxT

AH(T) = AUT0 +
mol

En las reacciones que no implican gases An, =0 y AH® =AU"
Para los gases estos valores son relativamente cercanos.

La ley de Lavoisier y Laplace
Los calores de dos modificaciones reciprocas a volumen o a presion
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constante, son iguales y de signo opuesto.

La ley de Hess

Si de las sustancias iniciales dadas se pueden obtener los productos finales
dados por diferentes trayectorias, entonces elcalor total del proceso por cierta
trayectoria es igual al calor total del proceso por otra trayectoria cualquiera, es decir
que no depende de la trayectoria del paso desde las sustancias iniciales hasta los
productos de reaccion.

Aquellas reacciones en las que AH es menor que cero son exotérmicas y si
AH es mayor que cero son endotérmicas.

Si en la reaccion intervienen sustancia combustibles el calor de reaccion es
igual a la suma de los calores de combustion de las sustancias iniciales, menos la
suma de los calores de combustion de los productos de la reaccion.

T T
(0] . o]
‘@ | reactivos 2 productos
© ©
= =
LU LU
AH<0
AH=0
productos reactivos

Proceso exotérmico Proceso endotérmico

Calculo de valores de transformacion

a) Por sumas y restas de ecuaciones termoquimicas.

Mediante la aplicaciéon de las leyes de Lavoisier y Laplace y de Hess se
puede calcular el calor de una reaccién mediante una combinacidén lineal de otras
cuyos calores sean conocidos y cuya resultante sea la reaccidn que se esta
estudiando.

Ejemplo (temario, unidad 5, problema 1):Calcular el calor de formacion en calorias por
mol-gramo del SO3 (g) a partir de los siguientes datos experimentales de calores normales
de reaccion:
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PbO(s) + S(s) + 3/20, = PbSOs(s) AHg° = -167430 cal
PbO (s) + H.S0:.5H.0 () = PbSO4(s)+6H.0()  AHg°=-27967 cal

S0:(g) + BH,O0 = H;S045H0 AHg® =-45013 cal
Solucioén:
H,80,.5H,0,) = SOy ,,+6 H,0 AH = 45013 [cal/mol]
PbO) + S, +3/2 Oy = PbSO, AH = -167430 [cal/mol|
PbSO, () +6 H,0, = PbO,+ H,S0,5H,0,) AH) =27697 [cal/mol]
S *+3/20, () =S0;,, AH" =-94450 [cal/mol]

Segiin Perry=-94390 [cal/mol] /

b) Mediante los calores de formacion.

Los calores de formacion se encuentran tabulados en diversa bibliografia
(Perry, Himelblau, etc.)

Ejemplo (temario, unidad 5, problema 4-1)

(1) S0z(g) +%0:(g) + H:O() = H:S04(l)

1
S02(g) +502(g) +H20(1) _)H2S04(l)

mol

AH? =—54,6326[

Kcal}
(~70,96)+0+(~683174) —(~19391)

¢) Mediante los calores de combustion.
Los calores de combustidn son otra fuente de informacién para el calculo de
calores de reaccion:
NC
—0 —0
AHr =Y v,xAH

i=1

Para ello se deben conocer los calores de formacion de todos los compuestos

que intervienen en la reaccion (excepto el que se esta estudiando) y el calor de la
combustion.
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Ejemplo (temario, unidad 5, problema 5-1)
(1) Benceno (CeHe) g

CoHyy + 13502 o) =6 CO, ,, +3 H,0, AH?=-780,98 {

mol

Kcal}

AHSZ . +0— 6 X AHfS, +3xAHf, ,

AHSS, = 6x(~94,052)+3x (- 68,3164)+780,98 =11,716 [Kcarll}

mo
Segin Perry= 11,718 [Kcal/mol] /

d) Mediante la entalpia de enlace

Mediante los datos de entalpia de enlaces y conociendo la estructura de la
molécula, se puede estimar las energia de reaccion.

Calcular la entalpia estandar de la siguiente reaccidon, a partir de los valores de
entalpia de enlace

2H,,) + Oy = 2 HYO)

Determinamos los enlaces que se rompen. El H, esta formado por un enlace
sencillo H-H. De la tabla sabemos que la entalpia de enlace es 436 [kJ/mol].
Debido al coeficiente estequiométrico sabemos que necesitamos dos moles de H2,
por lo que se rompen dos moles de enlaces H-H, con un cambio en la entalpia de
enlace igual a 2(436) =872 kJ.

El O, estd formado por un enlace doble, O=0O. De la tabla observamos que la
entalpia de enlace del O, es 498 [kJ/mol]. Sélo se tiene un mol de O,, por lo que
s6lo se rompe un mol de enlaces dobles O=0.

En total, se necesitan 872+ 498 = 1370 [kJ] para romper los enlaces en los
reactivos. Ahora analizamos los enlaces que se forman. Por cada molécula de agua
se forman dos enlaces H-O. La formaciéon de cada mol de enlaces H-O tiene un
cambio en la entalpia igual a -463 [kJ/mol] (obtenemos este dato cambiando de
signo a la energia del enlace O-H). Como cada molécula de agua tiene dos enlaces
O-H, tenemos -926 [k]J] por cada molécula de agua que se forma. Dado que se
forman dos moles de moléculas de agua, tenemos que se liberan -1852 [kJ].

El cambio total en la entalpia es la suma algebraica de lo que se requiere para
romper y lo que se libera al formar todos los enlaces involucrados. En el ejemplo,
se requieren 1370 [kJ], se liberan -1852 [kJ], en total el cambio de entalpia es

1370 [KJ]-1852 [kJ] = - 482 [kJ]= -115,12 [Kcal] para 2 moles de H20O. Para un
mol: 57,561 [Kcal/mol] valor cercano al tabulado para el agua gas (-57,7979
[Kcal/mol]. La reaccion es, por tanto, exotérmica.
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Efecto de la temperatura en los calores de reaccion. Ley de Kirchhoff.

NC L
AHS =" v, xAHf |

i=1

Se deriva respecto de T

dAH® M AHF'
Bl _3 'y % If
dT = dT
dAH® Y
f 0
~=>» v, xCp, =ACp
T

T2 —0
AH7, = AH}, = [ "ACp xdT

Que es la conocida ley de Kirchhoff . Como los Cp dependen de la
temperatura se deben encontrar la relacién entre Cp y T, que generalmente es una
ecuacion polindmica

Ejemplo: Se quema CO a 180 °C a presién atmosférica con aire seco a 450 °C y en
un exceso del 70 % del necesario tedricamente. Los productos abandonan la camara
de combustion a 1000 °C. Calcular el calor desprendido por la reacciéon en Kcal/mol
de CO quemado, supuesta la combustion completa.

Solucion:
R —
CcO
180 °C Reactor .
Conv=100 % Salida
1000 °C
Aire (Exc: 70%)
450 °C
Variable Entrada Aire Salida
F [mol/hr] 1,000 4,047 4,547
P [atm] 1,000 1,000 1,000
T[°K] 453 723 1273
Comp. n [mol/hr] | X [molar] n [mol/hr] X [molar] | n[mol/hr] | X [molar]
CO 1,000 1,000 0,000 0,000 0,000 0,000
0, 0,000 0,000 0,850 0,210 0,350 0,077
N, 0,000 0,000 3,197 0,790 3,197 0,703
CO, 0,000 0,000 0,000 0,000 1,000 0,220

CO, +% Oy = COy,
AH , = AH +AH Y+ AH

Reactantes

Productos
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AH" =(—94,052) - (—26,416)=—67,636 [kc_“l}
mol

Para una mol: AHR? =-67636 [cal]

Entrada)

CO: 1 mol

O,: teodrico= 0,5 mol, con 70 % exceso= 0,85 [mol]
N;: 0,85x79/21= 3,197 [mol]

Gas combustible:

Comp | n[moles] | Cp [ cal } T[°K]
mol °K
CO 1 6,60+0,0012xT
0, 0 8,27+0,000258xT
N, 0 6,50+0,0010xT
Co, 0 10,34+0,00274xT
Total 1 6,60+0,0012xT

Aire)

Comp n[moles] Cp{ cla‘{K} T["K]
mo

co 0 6,60+0,0012xT
o, 0,85 8,27+0,000258xT
N, 3,197 6,50+0,0010xT
Co, 0 10,34+ 0,00274xT
Total | 4,047 |27,81+3,416x10° xT

298
29

A e = [ (6:60+0,0012x T)dT = xT?

Reactante

6,60xT +

0,0012
2

453

AH,

Rescante 298" — 4532 )=—1093 [cal]

:6,60x(298—453)+%x(

3 298
AH i :."722938(27’81_'-3’416x10_3 Xt)dT: 27,81><T+M><T2

723

-3
30 (2982 ~7232)=~12560[cal]

AH,,. =27,81x(298—723)+
Salida)
CO: 0
CO2: 1 [mol]
0,: 0,85 (entrada) - 0,5 (tedrico)= 0,35 [mol]
N,: 3,197 [mol]
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Comp | n[moles] Cp{ cal }T["K]

mol °K
CcO 0 6,60+0,0012xT
0, 0,35 8,27+0,000258x T
N, 3,197 6,50+0,0010xT
Co, 1 10,34+0,00274xT

Total | 4,547 |34,015+6,027x10° xT

1273
2
T

298

6,027x107
—_— X

1273 3
A= [, (34.015+6,027x10° x T T =[34,015x T +

3
AH 6,027x10 x(

=34,015%(1273-298)+ 1273 ~298? )= 37780 [cal]

Productos

APIR = AHReaCtante + APIAire + AH]% + Al{P
AH , =—-1093-12560— 67636+ 37780=—43508|cal] = —43,51[Kcal]

roductos

—— Salida
s Salida
Co Temperature 1000 C
Temperature 1800 C Pressure 1.000 atm
\ Molar Flow 1.000 gmole/h A crv-100-2 Molar Flow 4548 gmole/
’J- : Aire
i Aire
A Q Q‘ Temperature 4500 C
Molar Flow  4.048 gmole/h Q-2
ADJ-1 'e Heat Flow | -43.54 | kealh
SET-1
Q Q-2

Heat Flow = -50.78 kcalh

Resolucion con el simulador HYSYS ™

Energy Stream: Qint
Energy Flow  -43,369 kcal/h

Resolucién con el simulador DWSIM
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Entropia normal de reaccion
T2 AC
AS], - A}, = p xdT

Energia libre normal de reaccion.

AGO ZV x AG ZV xAGle
Como: G=H-TS a T:cte AG=AH-TAS

AG®

0 0
£, _AHf T.i TXASf,T,i

Estimacion de las propiedades termodinamicas.

Calor de neutralizacion.

H'+4 +OH +B" > A4 +B"+H,0

El calor de neutralizaciéon es igual para todo acido fuerte mas una base fuerte y
es el de formacion del agua a partir de sus iones. Este calor es distinto al de
formacion del agua a partir de sus elementos.

Si el acido o la base o ambos son débiles el AH de neutralizacion es el mismo;
pero el calor medido es menor, porque una parte del mismo se consume al
disociar al electrolito débil.

Temperatura adiabatica de llama.

Sea una reaccion que se verifica en un reactor adiabatico de tal modo que todo
el calor generado en la misma se emplea para calentar los productos de la reaccidn.
La temperatura que se alcanza se llama temperatura de llama adiabatica.

Si los reactantes ingresan a temperatura distinta a 25°C, se calcula el cambio de
entalpia (a través del Cp de mezcla), para llevarlos desde dicha temperatura a 25°C.
Luego se calcula elcalor normal de reaccion. La suma de éstos es igual al cambio
de entalpia de los productos para pasar de 25° a un cierto T que se puede calcular a
través del Cp de mezcla de los productos.

Esta temperatura es tedrica ya que las condiciones adiabaticas son dificiles de
alcanzar, pero aun asi, su calculo es ttil para saber la temperatura maxima sabiendo
que la misma no va a alcanzarse nunca.

Esta temperatura depende del grado de conversion de la reaccion, pudiendo
encontrarse entre los productos CO, sin quemar. Un exceso de aire asegura la total
combustién pero incrementa en contenido de N, y O, sin reaccionar entre los
productos, por lo que la temperatura alcanzada es menor.

Conviene, pues, un ligero contenido de CO ya que el aire en exceso disminuiria
mas la temperatura que lo que la elevaria la combustion de dicho CO.
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l Termémetro
Reactante 1 ———»

Reaccion
Reactante 2 ———»

Tomemos el ejemplo anterior y calculemos la temperatura de llama adiabatica.
So6lo cambia el calculo de la entalpia de la corriente de salida ya que ahora su
temperatura es desconocida, ademas de que el calor de reaccion ahora se hace cero:

6,027x107
—X

T
A s = [, (34.015+6,027x107 x TWT =[34,015x T + T2
298
6,027 %107
AH p s = 34,015 (T = 298)+ =22 (77 — 2987
AH, o, =34,015x T —1,013x10* +3,013x107 x T* —267,6
-3 2 4
AH gieos = 3,013 %107 xT7 +34,015x T —1,040 x10
0=-1093-12560—67636+3,013x107 x T +34,015x T —1,040x10"
0=3,013x10" xT? +34,015x T —9,169x10"
Cuya raiz es 2248 [°’K] 0 1975 [°C]
E B S
Temperature 4531 K Temperature 2231 K
Pressure 1,000 atm Pressure 1.000  atm
Molar Flow 1.000  kgmole/h _E’_ Molar Flow 4.547 | kgmole/h
Comp Molar Flow (CO)  1.0000 kgmole/h Comp Molar Flow (CQ) 0.0000  kgmoleh
CRV-100 Comp Molar Flow (Oxygen)  0.3500  kgmoleth
| Comp Molar Flow (Nitrogen)  3.1970  kgmolefh
- Comp Molar Flow (CO2) 1.0000 | kgmole/h
Aire
Aire
Temperature 7231 K CRV-100
Pressure 1.000  atm Act. % Conversion (Act. % Conversion_1)  100.0
Molar Flow 4.047 kgmole/h Heat Flow 0.0000 kcalh
Comp Molar Flow (Oxygen)  0.8500 kgmole/h
Comp Molar Flow (Nitrogen) 3.1970 kgmole/h
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Entrida OO

lITi-P‘ﬂm A5L15 | o
E|Pmnu 1| atm
] Malar Flow 1] kmalih
Elmihﬂhn-ﬁjhhnmudﬁ 1| kmeadh
(=
i
B
Birm
Estrada Aire
Airw | Temperature FERLRT S
A | Pressure 1|mtm
Ada | Mis i Flees AT | hmeslh
Aare | Mo las Flow (Mixtuse] / Deygen OEE | kmslih
Adre | Mo las Fow (Mlixture] [ Nitrogen 1LAT | kmolfh

|lﬂﬂw
| BE-01 ] Com tant | (00] % |
g =
S L=
]
RE-23
——
[
Salils
5 | Tersped abure 215 K
% | Pressure 1| st
% | Makar Flow 54T | kemaldh
& | Molar Flow {Mixture) / Carbon maonoxide 1| lemalih
% | Wolar Flaw (Mixture] / Ouygen 035 | lomaldh
5 | Malar Flow (Madtune) / Mitrogen 1157 | walh
5| Madar Flow [Misture] | Carlbon diaids I | knal'h
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ANEXO:
Energia de enlaces quimicos (Curso de quimica fisica) YA Gerasimov

Enlace Molécula Energia enlace | Enlace Molécula Energia enlace
[Kcal/mol] [Kcal/mol]
C-H Alcanos 98,7 C-N Aminas, 65,9
nitroalcanos
C-H Alquenos 99,4 C=N HCN; (CN), 2079
C-H Alquinos, HCN, 96,3 O-H H,O 109.4
CHCl,
C-H Benceno 100,7 O-H Alcoholes 104.,7
C-C1 Cl de alq 76,0 O-F F,O 45,0
C-C1 CCl, y CHCL; 75,8 O-Cl1 Cl1,O 48,9
C-Cl COCl, 74.4 O-0 H,0O, 33,3
C-Br Br de alq 63,3 S-H H,S 86,8
C-1 I de alq 47,2 S-Cl1 S,Cl, 71,0
C-C Alcanos, (CN), 79,3 S=0 SO, 125,9
C-C RCHO; RRCO 83,8 S-S S,Cl, 69,0
C-C An bencénico 116.,4 N-H NH;, aminas 92.0
Cc=C Alquenos 140,5 =0 Nitroalcanos 103,9
Cc=C Alquinos 196,7 N=O NO 149.4
C-0O Alcohol, éter 79,6 N-N N-Oy4 42.5
C=0 RCHO; RRCO 168,7 As-H AsHj; 47,5
C=0 CO, 191,0 As-Cl1 AsCl; 60,3
C=0 CcO 255,8 As-Br AsBr; 51,8
As-1 Asls 33,1
As-As Asy 15,1
Referencia:
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Balance de calor a partir de la expresion de diferencias de entalpias
Se tomara como referencia a los componentes de las sustancias en su estado
fundamental y temperatura estandar de 25 °C (298 °K).

Ejemplo: Se quema CO a 180 °C a presidon atmosférica con aire seco a 450 °C y en
un exceso del 70 % del necesario teéricamente. Los productos abandonan la camara
de combustiéon a 1000 °C. Calcular el calor desprendido por la reaccion en Kcal/mol
de CO quemado, supuesta la combustién completa.

Solucion:
T,
180°C | R i
1000 °C
Aire (Exc: 70%)
450 °C
Comp | AH y [c—“l} Cp {—“’l } TP K] AH, [c—“l} Tl K]
mol mol °K mol
CcO —26416 6,60+0,0012xT —28436+6,6xT+6,0x107*xT*?
0, 0 8,27+0,000258xT | —24759+827xT +1,29x107* xT*
N, 0 6,50+0,0010xT ~1981+6,5xT +5,0x107* x T*
Co, -94052 10,344 0,00274xT | —97255+10,34xT +1,370x107 x T
Variable Entrada Aire Salida
F [mol/hr] 1,000 4,047 4,547
P [atm] 1,000 1,000 1,000
T[°K] 453 723 1273
AH [cal/mol] -2,5323x10" 3,104x10° -1,2383x10*
Comp. n [mol/hr] | X [molar] | n[mol/hr] | X[molar] | n[mol/hr] | X [molar]
CO 1,000 1,000 0,000 0,000 0,000 0,000
0, 0,000 0,000 0,850 0,210 0,350 0,077
N, 0,000 0,000 3,197 0,790 3,197 0,703
CO, 0,000 0,000 0,000 0,000 1,000 0,220

CO(g) +% Oz(g) - COZ(g)

Fois comsustipre X AH cas compustisLe + F e X AH aire = Fgypp, X AH savipa + Q

Entradas)
CO: 1 mol

O,: tedrico= 0,5 mol, con 70 % exceso= 0,85 [mol]
Ny: 0,85x79/21= 3,197 [mol]
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Gas combustible)

Comp | x, AH, cal T["K] x,.xE,- cal T["K]
mol mol
CO | 1,000 | —28436+6,6xT+6,0x107*xT | —-28436+6,6xT+6,0x107*xT>
O, |0,000| 24759+827xT+129x107*xT> 0
N, |0,000| —24759+827xT+1,29x10™*xT* 0
CO, | 0,000 | —97255+10,34xT +1,370x107> x " 0
—28436+6,6xT+6,0x107* xT?
AH Gas comsustisis (453° K ) = 28436+ 6,6 x453+6,0x107 x 453 = —25323[%}
mo
Aire)
Comp | x, E{c—al} TP K] X, xAH, [c_al} TP K]
mol mol
CO |0,000| —28436+6,6xT+6,0x107*xT 0

O, |0210| —24759+8,27xT+1,29x107*xT* | =5199+1,737xT +2,709x107° x T*
N, (0,790 | —24759+827xT+129x107*xT? | —1565+5135xT +3,95x10"*xT">

CO, 10,000 | —97255+10,34xT +1,370x107> x T* 0
—2085+6,872xT +4,221x107* x T

AH e(723° K ) = —2085+6,872x 723+ 4,221x107* x 723* = 3104 [ﬂlj
mo

Salida)

CO: 0

CO2: 1 [mol]

0,: 0,85 (entrada) - 0,5 (tedrico)= 0,35 [mol]

Ny: 3,197 [mol]

Comp| =, A, [_ﬂ TPK] x AT, [_’} TP K]
mol mol
CO 10,000 —28436+6,6><T+6,O><10’4 xT 0

0, |0,077| —24759+8,27xT +1,29x107*xT* | —190,6+0,6368xT +9,933x10° x T
N, ]0,703 | —24759+827xT+129x107*xT* | —1393+4,569xT +3,515x107* x T
CO, 0,220 | —97255+1034xT +1,370x10° xT* | —=21397+2,275xT +3,014x10™* x T*

—22980+7,481xT +6,628x107* x T*

cal

AH 5up4(1273° K ) = 22980+ 7,481 1273+ 6,628 x 107 x1273* = 12383 {—J
mo
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O = Fous coupustsre X AH cas comsustisLe + Fypp X AH aire = Foyp, X AH saipa

0 =1,000% (—25323)+4,047x3104—4,547x (—12383) = 43544 [cal| = 43,54[Kcal]

Como se trata de una salida resulta -43,54 [Kcal]

—————— Salida
e oo Salida
s CcO Temperature 1000 C
| Temperature 1800 C Pressure 1.000 atm
Sk Molar Flow 1.000 gmole/h CRV-100-2 Molar Flow 4548 gmoleh
-_l— C
— e s
’_. Aire
¥ rmm— " Aire
A Q 0‘ Temperature 4500 C
Molar Flow 4048 gmoleh Q-2
AR . HeatFlow 4354  kealh
SET-1
Q Q-2

Heat Flow = -50.78 kcalh

Resolucion con el simulador HYSYS ™
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Si

mbolos del capitulo:

Letras Latinas Descripcion

P Presion
n moles
Vv Volumen
R Constante de los gases
T Temperatura absoluta
t Temperatura en 2C
PM Peso molecular
AH Entalpia (siempre relativa a un estado de referencia)
Cp Capacidad calorifica a presién constante
n moles
Q Calor
X Fraccidon molar (fase liquida)
Energia Interna (siempre relativa a un estado de
AU referencia)
NC Numero de componentes
AS Variacion de Entropia
AG Variacion de la energia libre de Gibbs

Subindices Descripcion

G Gas

T Total

f de formacion

1,2, .. Estado 1, Estado?2,..
R de reaccion

Letras griegas Descripcion

A
Vv
a

Variacién discreta
Coeficiente estequeométrico
coeficiente de dilatacion isobarica

Especiales Descripcion

7 Propiedad "P" especifica
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