Termodinéamica Avanzada

Modalidad de dictado: Curso tedrico-practico
Carécter: Obligatoria

Objetivos

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 sistemético 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); vy, (ii) 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. El docente a cargo realiza su
trabajo de investigacion en el area de Equilibrio entre Fases, lo que permite incorporar al
curso una vision actualizada sobre esta area de trabajo.

Carga horaria semanal

6 horas semanales de dictado de clases de teoria y practica, y aproximadamente 2.5 horas
de actividades autbnomas por parte de los alumnos.

CARGA TEORICA: 44 horas
CARGA PRACTICA: 56 horas
Objetivos
Los objetivos del curso Termodinamica Avanzada son los siguientes:
o Entender cémo es posible minimizar el esfuerzo experimental, aprovechando las

relaciones exactas entre propiedades del fluido o material de interés, provistas por la
Termodinamica.

o Repasar el primer principio de la Termodindmica y estudiar una formulacién muy
general del 2do principio.

o Estudiar el comportamiento de las propiedades de los fluidos.

o Estudiar y comprender las diversas formas en que se modelan las fugacidades de

las especies quimicas, sea en estado de pureza, en mezclas fluidas o en sdlidos; y la
aplicacion en calculos de equilibrio entre fases y/o equilibrios quimicos.

o Estudiar el test de estabilidad basado en la funcién “distancia con respecto al plano
tangente”.

o Entender los criterios que permiten distinguir entre fluidos estables, metaestables,
intrinsecamente inestables y globalmente no estables.

o Comprender los diagramas de fases que involucran principalmente a fases fluidas
de sistemas binarios, ternarios y multicomponente.



o Estudio limitado de diagramas de fases involucrando fases sdlidas.

o Uso de bases de datos termodinamicos

o Uso de programas de cdmputo de mapas caracteristicos del equilibrio entre fases,
y de programas para calculos mas convencionales como isotermas, isobaras, isopletas y
flashes multifasicos.

Contenidos

Los contenidos de la asignatura Termodinamica Avanzada son los siguientes:

CAPITULO |
Equilibrio liquido-vapor. Curva de Presién 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 presién. Ejemplos.
CAPITULO Il:
Variables termodindmicas, 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 Ill:
Propiedades de Fluidos puros.
Presién 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. Calculo
de funciones residuales.
CAPITULO VI:
Propiedades termodinamicas de mezclas. Diagramas de fases.
Reglas de combinacion y reglas de mezclado clasicas.
CAPITULO VII:
Calculo del Equilibrio entre fases. Criterio de isofugacidad.
CAPITULO VIII:
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 termodindmico utilizando ecuaciones de estado.
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