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KRITICKI PRIKAZ MODELA
ZA PREDSKAZIVANJE GUSTINE GASOVA
ORGANSKIH SUPSTANCI

U ovom radu prikazani su modeli (jednacine stanja) za predskazivanje gustine

gasova p organskih supstanci.
Prikazano je i testirano 67 modela pomocu eksperimentalnih podataka za 40

organskih supstanci, koje pripadaju razli¢itim grupama jedinjenja, sa ukupno
7310 eksperimentalnih podataka.

Na osnovu dobijenih rezultata preporucuje se BWR-Lee—Kesler jednacina sta-
nja za koju je izradunato srednje procentualno odstupanje od 1,89%. Dobri re-
zultati dobijeni su i sa BWR-Lee-Kesler-Munoz-Reich (1,96%), BWRSP-Twu
(2,70%) i Sugie-Lu (2,77%) jednacinama stanja. Joffe—Barner-Adler (2,89%)
jednacina stanja ima ograniCenu primenu, pre svega za uslov v; > 0,6. Prihvatijivi
rezultati dobijeni su i sa Adachi-Lu-Sugie (3,08%), PR-Yu-Lu (3,10%), BWR-
Edmister-Vairogs—-Klekers (3,18%), BWRSP-Brule-Lin-Lee-Starling (3,18%),
Patel-Teja (3,20%), BWRSP-Starling—Han (3,31%), BWRSPSH-Nishiumi-Saito

Vrednost gustine gasa p (masa supstance po jedi-
nici zapremine) zavisi od vrednosti temperature T i pritis-
ka p. Ove tri veli¢ine ¢ine volumetrijske, odnosno ppT, ili
pvT, podatke. Zavisnost izmedu ove tri veli€¢ine opisuje
se modelima, koji se nazivaju jednadine stanja. Razvije-
ne su brojne jednadine stanja u kojima pored temperatu-
re T, pritiska p i gustine p (ili molarne zapremine v)
figuriSu dve ili viSe konstanti. Sa ratunskog aspekta mo-
gu se grubo razvrstati u dve osnovne grupe. Jednu gru-
pu ¢&ine jednadine stanja u kojima se vrednost jedne,
vise ili svih konstanti izraCunava iz eksperimentalnih vo-
lumetrijskih podataka, a drugu jednadine stanja u kojima
se sve vrednosti konstanti izraGunavaju na osnovu uslo-
va U kriti¢noj tacki. Prema tome, jednacine stanja iz prve
grupe mogu se tretirati kao korelacioni, a iz druge kao
modeli za predskazivanje.

U ovom radu prikazani su modeli za predskaziva-
nje vrednosti gustine gasa p i rezultati, koji se pomocu
njih dobijaju. Prikazani su modeli, koji zadovoljavaju kri-
terijum usvojen u prethodnim radovima [50-3, 62-4,
69-72], a koji se zasniva na tome da se predskazivanje
izvodi po nivoima, odnosno da se u proradunu na ne-
kom nivou predskazivanja ne mogu Koristiti veli¢ine sa
viSeg nivoa. Prema tome, odabrani modeli mogu se u
principu zasnivati na vrednostima normalne temperature
kljuGanja Tp, kriticne temperature Te, kritiénog pritiska
pe, kritiChe molarne zapremine ve, faktora acentri¢nosti
w, latentne toplote isparavanja na normalnoj temperaturi
kljuGanja AHyp, latentne toplote isparavanja AHy, napona
pare p°, gustine tenosti na normalnoj temperaturi klju-
¢anja pp, gustine zasiéene tecnosti ps i gustine teénosti
p1. Eksperimentalne vrednosti ovih veliCina (izuzev napo-
na pare, latentne toplote isparavanja, gustine zasi¢ene
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te€nosti i gustine teCnosti) mogu se pronadi u bazi po-
dataka SBANKA [101]. Ukoliko eksperimentalna vre-
dnost neke od ovih veli¢ina nije dostupna moze se
predskazati [51,62,64,69-72]. Prema tome, predskaziva-
nje vrednosti gustine gasa p &ini jedanaesti nivo pred-
skazivanja, odnosno slededi korak posle predskazivanja
normalne temperature kljucanja Tp (nulti nivo), kritiénih
veli¢ina Te, pe i Ve, faktora acentri¢nosti w, latentne toplo-
te isparavanja na normalnoj temperaturi kljucanja AHyp,
latentne toplote isparavanja AHy, napona pare p°, gusti-
ne teCnosti na normalnoj temperaturi klju¢anja pp, gusti-
ne zasic¢ene teénosti ps i gustine teénosti pr.

PRIKAZ MODELA

Na osnovu usvojenog kriterijuma o redosledu
predskazivanja navedenih veli¢ina pregledom literature
odabrano je 67 jednadina stanja. Posle testiranja na
odabranim eksperimentalnim volumetrijskim podacima
ustanovljeno je da sledede jednadine stanja daju najbo-
lie rezultate:

1. BWR-Edmister-Vairogs-Klekers (BWREVK) [39]

Py =T,p, + (BT, = 4y —Co [ T})p* + (BT, —a)p} +
+aap) +(c/TH)(1+y0)exp(~1p}) P}

pr =R, /(vp,.)

Ay =0,343258 - 0,127521w - 0,50913 lw?

By =0,113747 +0,12734%w — 0,243280&)2

C, =0,098224 + 0,4012360 ~ 0,0397267w*

a = 0,0235866 + 0,290284w — 0,295413w?
aa = 0,0000875

b =0,0275404 +0,1310090 — 0,134924 0>
¢ =0,035694 +0,185297@ — 0,23012502
¥ =0,052058 - 0,09064® + 0,10506°
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2. Sugie-Lu (SL) [114}

p=RT/v—-b+c)—al[T™ (v+c)(v+b+c)]+

+dT? V2 +i(ej + [, T+g; ITH/v/*
J=t
a, =0,42748R*T> / p,
b, =0,08664RT, / p,
c=[(1-3Z,)/3]RT, / p,
d = (~0,0049882 + 0,074904w)R? / p,
e, = (-0,067421- 0,0555090)R*T? / p,
e, =(~0,042765 - 0,0102210)R’T3 / p?
ey = (~0,00022213 - 0,00589860)R*T* / p>

e4 =(0,00041495 + 0,00041457@)R°T* / p*
es =(0,000047332 + 0,000036809w)R°TE / p}
/i =(0,086454 +0,19838w)RT, / p,

f2 =(0,010935 - 0,0663200)R>T2 / p?

f3 =(0,0037028 + 0,018764w)R*T2 / p?

f4 = (~0,00053805 - 0,0017176)R°T / p?
/5 =(0,000025478 — 0,000011957@)R°T; / p>
g1 =(0,031751-0,194090)R*T} / p,

g2 = (-0,00068871+0,0545120)R’T} / p?

g3 =(0,0070579 - 0,00556350)R*TS / p3

g4 =(-0,0019279 + 0,00079439w)R*T. / p?
gs = (0,00010455 ~ 0,0000919290)R°T? / p}

3. Joffe-Barner-Adler (JBA) [9]

p = RT /(v ~b) - af, (v —b)]+¢f, /[v(v—b)*]~
— df, v -b)*]+ef, /v(v-5)'1 ,

T.<151iv,>06

a=(1/4)[5h-1+51- k)Y /21R*T? / p,

b=(1/4)(5h-DRT./p,

c=(5/32)1-h>R’T2/ p?

d =(5/256)1-h)Y* R*T I p3

e=(1/1024)1 ~h)* R°T? I p}

h=1-[8(0,3361+0,0713w)/5]%°

£, = 1+[(0,904 + 3,7160)(1/T, —)]/[(5k -1) +
+5(1-h)?/2)

f. =1+[32(0,043 + 0,17w)(1/ T, —D)]/[5(1 - )]

fq=—030-6280" + (1,89 +13,590*3)/T, -
—(0,59+7,310%*)/T,

£, =0,23-2580%" + (1,25 +8,990>*)/ T? -

~ (0,48 +6,410*)/T}

4. BWRSP-Starling-Han (BWRSPSH) [110]

P=RT/v+(ByRT - 4y~ Cy/T? + D, /T +

.4.]30/]*")/112 +(bRT—a—a/T)/v3+a(a+d/T)/v6+

+(c/ T +y/vE)exp(-y /v )/V?
4y =(1,28438-0,920731w)RT, v,
B, =(0,443690 + 0,115449w)yv,
Cy = (0,356306 + 1,70871w)RT v,
Dy =(0,0307452 + 0,179433w)RT v,
E, =[0,006450 - 0,0221430 exp(—3,8)]RT v,
a = (0,484011+ 0,754130w)RT,v>
a =(0,0705233 - 0,044448w)v.
b =(0,528629 + 0,34926 1w)v
¢ =(0,504087 +1,322450)RTv2
d =(0,07327828 + 0,4634920)RT *v?
7 =(0,544979 — 0,270896w)v?

5. BWR-Lee-Kesler (BWRLK) [78]

Z=Z+(w/w®}Z" -2Z")

Z%=p VT, =1+ B° /v + COIv0)r + DO VD) +

+{0,042724 /[T> (v*)*1}{0,65392 +
+0.060167 /(v0)?1exp[-0,060167 /(v°)*1
B® =0,1181193-0,265728/T, —0,154790/T? -
-0,030323/7}
C% =0,0236744 -0,0186984/T,
D° =0,0000155488 +0,0000623689 /T,
ZR = pvRIT, =1+ BRIVE + CRIvEY? +
+ DRI +{0,041577/[T7 vF)? 131,226 +
+0,03754/(v?)? 1exp[—0,03754 /(vF)?]
BR =0,2026579-0,331511/T, —0,027655/T* -
-0,203488/7;
C® =0,0313385-0,0503618/T, +0,016901/T>

DR =0,000048736 + 0,00000740336 /T,
»f =0,3978

6. Peng-Robinson (PR) {91)

p=RT/(v=-b)—a/[v(v+b)+b(v—-b)]
a=aa,

a={1+xk(1-T,)")?

x =037464 +1,54226w - 0,269920°
a, =0,457T24R*T? / p,
b=0,07780RT, / p,
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7 Harmens-Knapp (HK) [55] f=[0,697-10" +8,08-10"° »-16,0- 10" 0" -
p =RT (v~ b) = al[v? +vcb —(c - 1)b?] -0,363078-107" exp(30,90090 — 283,680601)]1?71,24\/3
a=aQ,RT  p, g =[0,0000220 - 0,0001065 +
b=Q,RT,/p, : ~ 0,0000109 exp(~26,0240)1RT v/
e=1+(1-3/)  h={240-10" +11,8-10"w -
[+ A41-T2°)-BA-VUT)F , T,<I ~ 2,05-107" exp(=21,520)RT v}
a = {1-(0,6258+1,52270)In(T, ) + ¥ = (0,544979 - 0,2708960)v?
+(01533+0,4l)0*(T,) |, T.>1
{0,5 +0,27767T0 + 21722507 , @ <02 10. BWRSP-Brule-Lin-Lee-Starling (BWRSPBLLS) [24]
0,41311+1,14657@ , @>0.2 Z =14 p*(E, = By IT*—Ey [(T% + Ey (T
L 70,022+ 0,3380-0,845w* , w<02 By KT ]+ (0B, — By /T *~Ey [(T*)
0,0118 , ©>02 i P*)LEs ~ Eg 10 /(T*)" )+
Q, =1-3¢ +3¢? + L (3~ 6L + L) +(P*Eq IT*+E;p (T*)* ]+
0 =L + Eg(p*)2[(+ Eq (0% Jexp[-E (9 1(T*Y
B = 010770 + 0,76405¢ —1,24282¢* +0,96210¢ E,=a;+; , i=112
¢ =0,3211-0,0800 + 0,03840° T*=12593T

p*=03189p,
¥ =333,333+151,244(1/7,,) - 519,841T, + 38,90637, +
+1255,0110g(T, )

®

Schmidt-Wenzet (SW) [102]

p=RT(v=b)—al[V’ +(1+3w)bv—3wb*]
a=oa, )
a={l+x1-T>*)F

. {Ko + (5T, =3x, =D /70 , T, <1 11. Patel-Teja (PT) [89]

i, +(4-3x,) /70 , T.>1 p=RT/(v=b)-al[v(v+b)+c(v-b)]
Ky = 0,465+1,347w - 0,5280" _ a=aQ,R*T?/ p,
t=0-C.0- AN KT p. b=Q,RT, /p,
B, =0,25989 - 0,021 7w + 0,003750° ¢=Q.RT,/p,

bw+DB +HB:+B,)-1=0

~2r2 a0 2,1
¢, =130+ B.0)) Q, =3¢ +3(1-2.)Q, +Q; +1-3¢,

b=B.L.RT./ p, 0, +(2-3¢,)Q} +3¢2Q, -2 =0
Q. =1-3¢,
. -Nishiumi-Saito (BWRSPSHNS) [85,86
9. BWRSPSH-Nishiumi-Saito ( ARt 1 o =[1+f(1—T,°’5 )}2
p=RT/v+(B,RT — A4, ~Co/T* + Dy IT* + E, IT*) IV 4 S =0,452413 +1,30982 — 0,29593 70>

+(bRT —a—-d/T—e/T* - fIT?)/V’ +a(a+d/T +
v e/T + fITPYVS + (/T + g/ T* +AIT )1+
+ yIvexp(-y/v) IV’

12. BWRLK-Munoz-Reich (BWRLKMR) [84]

Z=Z"+(w/a®)}2* ~2%

A, = (1,28438 = 0,92073 1> + 0,0950* YR, v, 2= pv 1T, =14+ B 19D + COI00)? + DO v0)5,

B, =(0,443690 + 0,115449m)v, +{0,04483937 /[T (v°)* 1} [0,58038985 +

C, = (0,356306 +1,708710)RT v, +0,06016921/(v?)? 1exp[~0,06016921/(+°)?]

D, = (0,0307452 + 0,179433w)RT v, B® =0,10860082 ~0,25376417/T, ~

E, =[0,006450 - 0,022143w exp(-3,80)]RTv, —0,15050929/T - 0,03162790/ T

a = (0,484011+ 0,7541302)RT, v} C° =0,02625350~0,02259126 /T,

a = (0,0705233 - 0,044448)v> D° =0,000010230228 + 0,000066165073 / T,

b = (0,528629 +0,34926 1) Z8 = p v IT, =14 BR /v + CR IvE) +

¢ = (0,504087 +1,322450)RT Y} + DRI} )’ 4 (0,04243370 [T (vR)2 1} 112426050 +
d =(0,0732828 4 0,463492w)RT v} *+0,03546442 /(v )? Jexp[—0,03546442 /(v/)?]

e =[0,00465593 —0,0307393w + 0,05581250° B* =0,21920638 - 0,32551775/T, - 0,03243116/T -
—0,00340721 exp(~7,72753@ — 45,3152 )]RT V] -0,21435900/T
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C* =0,02671930 -0,04687909/T, +0,01794783/ T
D* =0,000042211457 + 0,000003285757 /T,
w® =0,3978

13. Adachi-Lu-Sugie (ALS) [3}]

p=RTKv=b)~al[(v=b)v+by)]

a=aa,

a=[{1+ml-T>*)¥

m = 0,4070+1,3787@ — 0,2933"

a, = (0,44869 +0,04024m + 0,011110" ~

~0,00576w> YR T { p.

b, = (0,08974 - 0,03452a +0,0033w*)RT, / p,

by = (0,03686 + 0,00405w - 0,01073a” +
+0,001570™)RT, / p,

b, =(0,15400+ 0,141220 - 0,00272* ~
= 0,004840°)RT, / p,

14. BWRSP-Twu (BWRSPT) [120]

Z =1+ p*[B —B,/T*~B, (T*) + B, (T*)* -
+ B, /(T*)s]*" (P*)2{Bs - B, /T* -By /(T*)z}"'
+(p*)’[B, /T *~By, (T*)* ]+
+ By (0*) (L + B, (0*) Jexp[-B, (o*) 1(T*)"
B,=a,+pb , i=1]12
B(T,[R]) = -0,0793627 +0,526852-107°T, +
+0,218337-1077, +0,533260-107° T} -
~0,486459-10" /T,
T*=1,2593T,
p*=03189p,

15. Trebble-Bishnoi (TB) {118]

p=RTNv=b)-allv*+v(b+c)-bc~d*]
a=aa,
a=explq,(1-T,)]

0.66208 + 4,63961w + 7,45183w? » @ < ~0,10

~0,31913 ] ,w<~0351 T <|
0,35+ 0,7924w + 0,18750?% —

-2893(0,3-Z,)* ,—0,10 € @ < 0,40
0,32+ 0,9424w - 28,93(0,3~ Z,)* , 0 » 0,40

b= fib,

1+~ +In(T)] , T, sl

A 1 , T.>1
0 , @ < —0,0423
0,05246 +1,15058w —1,99348w %+

9277 +1,59490° -1,392670* . =0,0423 < 0 <030

0,17959 +0,23471w s @ > 0,30

¢e=C.RT, /p,

d =0,341v,[dm* / mol]~ 0,005

a, = A.R*T!/p,

b, =B.RT,/ p,

C,=1-3¢,

D, =dp /(RT,)

B +(2=3¢)B; +3¢1B, ~ (DX +40) =0
A, =3¢2+2B.C,+B, +C, +B?+D?

. =1,0752,
0,29 — 0,08850 — 0,0005((Z, p,)** ~

Z, ={~(T.p.)%] L2014
0,3024 > @ > 0,14

7759 +12003w — 5733502 +

+913935° s @ <0225
(Tcpc)H =

1876 ~1160w 1 0,225< @ <1

T,p. s >1

16. PR-Yu-Lu (PRYL) [129]

p =RT /(v ~b)— al[v? +(2~4dc/b)bv +(2c* 1 b* ~1)b?)
a=uaa,
a=[1+m@l-T*)}

037464 +1,542260 — 0,269920° » 0Sw <02
={0,37964 + 1,485030 — 0,164420"
+0,01667w° ,

a, =QR°T} I p,

Q, =0,45724

b=Q,RT./p,

Q, =0,088350 - 0,030051w — 0,00879110”
c=b(2-u)/4

u=15251+11146m +1,1538°

025w<20
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Algoritmi ostalih testiranih jednacina stanja prika-
zani su u Dodatku.

U prikazanim jednacinama stanja je Tor = Tp/Tc re-
dukovana normalna temperatura, Ty = T/T¢ redukovana
temperatura, pr = p/pe redukovani pritisak, v = v/vc re-
dukovana molarna zapremina, Z koeficijent stisljivosti, Z¢
kriticni koeficijent stisljivosti, pu dipolni moment, [P] para-
hor i R univerzalna gasna konstanta.

Skra¢enica BWR predstavlja Benedict-Webb-Ru-
bin [19] jednadinu stanja, a BWRSP BWR-Starling—
Powers [111] modifikaciju ove jednacdine stanja. Obe ove
jednacine stanja su korelacioni modeli, jer se vrednosti
njihovih konstanti izraGunavaju iz eksperimentalninh volu-
metrijskih podataka, pa one nisu predmet ovog rada. U
ovom radu razmatrane su samo njihove generalizacije,
koje predstavljaju modele za predskazivanje pritiska,
odnosno molarne zapremine.

Vrednosti konstanti a i b u BWRSP-Brule-Lin-Lee—
Starling i BWRSP-Twu jednacinama stanja date su u ta-
belama 1i2.

U RK-Redlich-Ackerman-Gunn-Jacobson-Lau je-
dnadini stanja vrednost Zo izratunava se kao najveéa
vrednost korena kubne jednacine po ovoj velicini pomo-
éu neke od numerikih metoda za izratunavanje korena
nelinearne jednacine. U Fuller i Iwai-Margerum-Lu je-
dnacinama stanja vrednost ¢ izracunava se iz kubne je-
dnacne po ovoj veli¢ini pomodu neke od numeri¢kih
metoda za izraCunavanje korena nelinearne jednacine.
U BWR-Lee—Kesler i BWRLK-Munoz-Reich jednacina-

ma stanja prvo se izraCunavaju vrednosti redukovanih

molarnih zapremina Wil iz datih izraza primenom ne-

ke od numerickih metoda za resavanje jedne nelinearne
jednacine, a zatim se sa tim vrednostima izra¢unavaju
vrednosti koeficijenata stisljivosti 2% i ZF. Tek tada se
izraCunava vrednost molarne zapremine, odnosno gusti-

ne, iz izraza Z = pv/(RT). U Schmidt-Wenzel jednacini
stanja vrednost veliCine B¢ izraCunava se tako Sto se
prvo izraCuna vrednost prve pretpostavke ove veliine
na osnovu relacije, koja je data kao funkcija faktora
acentrinosti w, a zatim se pomodéu neke od numerickih
metoda za reSavanje jedne nelinearne jednacine izradu-
nava konacéna vrednost ove veli¢ine iz kubne jednacine
po Be. U Trebble—Bishnoi jednadini stanja vrednost velici-
ne Bc izraunava se iz kubne jednadine po ovoj veliCini
pomodu neke od numeri¢kih metoda za izraCunavanje
korena nelinearne jednacine. U Patel-Teja jednacdini sta-
nja vrednost veli¢ine Qp izraCunava se iz kubne jednadi-
ne po ovoj veliCini pomoc¢u neke od numeri¢kih metoda
za izraCunavanje korena nelinearne jednacine.
RK-Redlich-Dunlop jednadina stanja predloZzena
je kao prosirenje primene RK jednadine stanja na kriti-
énu i teénu oblast. RK-Redlich-Ackerman-Gunn—Jacob-
son-Lau jednacina stanja predioZzena je kao prosirenje
primene RK jednacine stanja na te¢nu oblast ukljucujudi
i liniju zasi¢enja. RK-Barner—Pigford—Schreiner i RK-
Gray-Rent-Zudkevitch jednacine stanja predloZene su
kao prosirenje primene RK jednacine stanja na liniju za-
si¢ene pare. BWR-Edmister-Vairogs—Klekers jednadina
stanja u originalnom radu testirana je na volumetrijskim
podacima za ugljovodonike i ugljendioksid. Sugie—Lu je-
dnadina stanja predloZena je za nepolarne supstance za
Ty > 1. Joffe-Barner-Adler jednacina stanja razvijena je
za uslove Ty < 1,5 pr < 1,8. RK-Skamenca-Tassios je-
dnadina stanja razvijena je za nepolarne i slabo polarne
supstance na uslovima 1,0 < Ty < 1,6 0,08 < pr < 3,0.
Lee-Edmister jednadina stanja u originalnom radu testi-
rana je na volumetrijskim podacima za ugljovodonike,
azot i ugliendioksid. RK-Soave jednadina stanja razvije-
na je za nepolarne supstance. RK-Chaudron-Asseli-
neau-Renon jednaina stanja razviena je samo za

Tabela 1. Vrednosti konstanti u BWRSP-Brule-Lin-Lee-Starling jednacini stanja
Table 1. The values of the constants in the BWRSP-Brule-Lin-Lee-Starling equation of state

i a bi i a bi i a bi
1 1,45907 0,32872 5 4,59311 2,79979 9 0,094624 2,76010
2 4,98813 —2,64399 6 5,06707 10,3901 10 1,48858 -3,11349
3 2,20704 11,3293 7 11,4871 10,3730 11 0,015273 0,18915
4 4,86121 0,0 8 9,22469 20,5388 12 3,561486 0,94260
Tabela 2. Vrednosti konstanti u BWRSP-Twu jednacini stanja
Table 2. The values of the constants in the BWRSP-Twu equation of state
i a bi i a bi i a bi
1 1,48899 0,454054 5 4,47728 2,48542 9 0,0927705 2,73392
2 5,06436 —2,70728 6 4,91620 10,2970 10 1,48921 —2,75461
3 2,19018 11,5231 7 11,4665 11,7112 11 0,0139887 0,188888
4 4,89597 0,0 8 9,51138 20,6286 12 3,05376 3,00936
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nepolarne supstance. Lee—Erbar-Edmister, RK-Simo-
net-Behar, RK-Kato-Chung-Lu i RKS-Graboski-Da-
ubert jednacine stanja razvijene su za ugljovodonike.
BWR24 jednadina stanja razvijena je za uslov pr < 1,8 i
testirana na volumetrijskim podacima nepolarnih sup-
stanci. BWR44 jednacina stanja razvijena je za uslov pr
< 2,8 i testirana takode samo na volumetrijskim podaci-
ma nepolarnih supstanci. Fuller jednadina stanja razvije-
na je prvenstveno za te¢nu oblast, ali se primenjuje i na
gasnu. Harmens-Knapp jednacina stanja razvijena je
pod uslovima pr < 5i Ty < 2,5, a Schmidt-Wenzel za ne-
asocirane supstance. BWRSPSH-Nishiumi-Saito jedna-
Cina  stanja  predlozena je kao  prosirenje
BWRSP-Starling—Han jednacine stanja i na oblast niskih
redukovanih temperatura. BWRLK-Munoz—Reich jedna-
¢ina stanja predlozena je kao poboljSanje BWR-Lee—Ke-
sler jednadine stanja za uslove 0,02 < py < 9,7i0,6 < Ty
< 1,4. Patel-Teja jednacina stanja predioZzena je samo
za nepolarne supstance. Adachi-Lu-Sugie i vdW-711 je-
dnacine stanja razvijene su za nepolarne i slabo polarne
supstance. BWRSP-Twu, Twu, t-vdW i t-PR jednacine
stanja razvijene su za normalne alkane. lwai-Margerum-—
Lu jednacina stanja predlozena je za polarne supstance.
Modifikovane vdW-711 i RKS jednadine stanja predloze-
ne su kao prosirenje primene osnovnih jednadina stanja
i na polarne supstance.

1ZBOR SUPSTANCI

Modeli su ispitani na organskim supstancama, ko-
je su prikazane u tabeli 3. U ovoj tabeli za svaku sup-
stancu, pored njenog imena, naveden je i broj
eksperimentalnih vrednosti n, opsezi temperature, pritis-
ka i molarne zapremine, literaturni izvor eksperimental-
nih volumetrijskin podataka (Lit.), vrednosti normalne
temperature kljuanja Ty, kritinin veli¢ina Te, pe, Ve i Ze,
faktora acentri¢nosti w, dipolnog momenta u i parahora
[P]. Vrednosti normalne temperature kljucanja, kriti¢énih
vrednosti, faktora acentri¢nosti, dipolnog momenta i pa-
rahora preuzete su iz Baze podataka karakteristika Eistih
supstanci SBANKA [101].

Kvalitet predskazivanja gustine gasa p izrazen je
srednjim procentualnim odstupanjem za svaku supstancu

i
PavB% B: % Pabs,iE/n
=1

gde je

PabsBVOB: 100] (Pexp — Peat)/Pexpl

Ovde je n broj eksperimentalnih volumetrijskih po-
dataka pexp za svaku supstancu, pcal predskazana vre-
dnost gustine gasa pomocu nekog od prikazanih
modela, a paps pojedinacno procentualno odstupanije za
svaku eksperimentalnu vrednost gustine gasa p.

REZULTATI | DISKUSIJA REZULTATA

Predskazivanje vrednosti gustine gasa izvedeno je
pomodu programa GVPRED. sema komunikacije pro-
grama GVPRED sa potprogramima i dosijeima data je
na slici 1. Pomoc¢u glavnog programa ucitavaju se poda-
ci potrebni za proracun, izlistava na ekranu spisak ras-
poloZivih modela, ispisuju osnovni podaci odabranog
modela i ispisuje rezultat preskazivanja. Svi modeli za
predskazivanje vrednosti gustine te¢nosti definisani su u
potprogramu GVMOD. Redni broj, naziv, oblik i literaturni
izvor modela definisani su u dosijeu GVPMOD. Ovaj pro-
gram ne obuhvata i predskazivanje vrednosti kriticnih i
ostalih potrebnih veli¢ina, s obzirom na to da su za vedi-
nu supstanci, koje se koriste u praksi, poznate njihove
pouzdane eksperimentalne vrednosti. Medutim, ukoliko
se ne raspolaze sa pouzdanom eksperimentalnom vre-
dnoséu neke od ovih veli¢ina mogu se za preliminarno
predskazivanje koristiti ve¢ opisani programi [64,69-72].
Za koriSéenje jednog broja jednacina stanja heophodno
je i poznavanje vrednosti faktora acentri¢nosti w. Kada
se ne raspolaze sa vrednoséu ove veliCine izraCunate na
osnovu eksperimentalnih podataka za napon pare p°
omoguéeno je njeno predskazivanje pomocéu potprogra-
ma WPRED. U potprogramu WMOD definisani su modeli
za predskazivanje vrednosti faktora acentri¢nosti, a infor-
mativni podaci o modelima smesteni su u dosije
WPMOD.

potprogram dosije
GVMOD GVPRED GVPMOD

potprogram potprogram dosije
WMOD WPRED WPMOD

Siika 1. Sema komunikacije programa GVPRED sa potprogrami-
ma i dosijeima
Figure 1. Flowchart of the GVPRED program with subroutines
and files

Sve predskazane vrednosti gustine gasa p izraze-
ne su u mol/cm®. Rezultati predskazivanja pomodu 16
odabranih jednadina stanja prikazani su u tabeli 4. Za
svaku supstancu dato je srednje procentualno odstupa-
nje za sve modele, kao i ukupno srednje procentualno
odstupanje za sve eksperimentalne podatke za sve mo-
dele. Rezultati predskazivanja dati su i za jednacine sta-
nja, koje su prikazane u Dodatku (tabela 5), ali samo
preko ukupnog srednjeg procentualnog odstupania.

Za sve prikazane jednadine stanja, izuzev Joffe—
Barner-Adler i RK—-Chaudron-Asselineau-Renon, prika-
zani su rezultati predskazivanja i van uslova pod kojima
su uspostavljene, jer se pokazalo da nema bitne razlike
u kvalitetu predskazivanja. Za pr > 1,8 Joffe-Barner—
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Tabela 3. Literaturni izvori eksperimentalnih volumetrijskih podataka
Table 3. Literature sources of the experimental volumetric data points

Opseg | Opseg | CBECS T | T y
Supstanca n temperature pritiska zapremine Lit. [Kb] [KC] [Ifa?r] [cma/cmol] Z: w [B] [P]
K] [bar] TomSmol
1. | Aceton 54 506,8-538,5 92,4-363,8 0,10-0,12 [66] |329,2|508,1| 47,0 209,0 0,232 0,304 29 |161,2
2. | Benzen 188 563,2-683,2 | 47,6-2960,8 0,09-0,40 [45] |353,2|562,2| 48,9 259,0 0,268 |0,212 0 206,1
3. | Benzen 142 513,2-628,2 25,5-66,1 0,20-1,13 [47]
4. | Butan 126 310,9-510,9 0,7-680,5 0,11-61,41 [88] |272,2|425,2| 38,0 255,0 0,274 0,199 0 190,3
5. | 1-buten 53 423,2-523,2 25,6-248,9 0,13-1,00 [15] |266,9|419,6| 40,2 240,0 0,277 10,191 0,3 [|179,0
6. | Ciklopropan 406 293,2-473,2 15-312,0 0,08-6,33 [79] |240,3|397,8| 54,9 163,0 0,274 0,130 0 132,5
7. | Dietiletar 70 423,2-598,2 11,2-206,1 0,19-2,60 [11] |307,6|466,7 | 36,4 280,0 0,262 | 0,281 1,3 2111
8. | Dihlordifluormetan 29 303,2-399,3 54-18,6 143-4,18 [25] |245,2|385,0| 41,3 2129 0,280 | 0,204 05 |170,2
9. | Dihlorfluormetan 32 296,2-446 4 0,3-21.3 1,17-92,68 [20] [282,1 |451,6| 51,8 196,4 0,271 0,210 05 160,1
10. | Dihlormetan 125 349,5-510,0 0,1-47,0 0,58-366,87 | [105] |313,0|510,0| 63,0 185,9 0,235|0,199 1,8 143,0
11. | 2,2-dimetilbutan 30 498,2-548 2 35,0-300,0 0,16-0,58 [42] |322,8|488,8| 30,8 359,0 0,272 0,232 0 2664
12. | 2,3—-dimetilbutan 19 523,2-548,2 34,5-289,4 0,17-0,67 [67] |331,1|500,0| 31,3 358,0 0,269 | 0,247 0 2662
13. | 2,2-dimetilpropan 62 433,8-548,2 23,7-320,9 0,14-1,00 [18] |282,6(433,8| 32,0 303,0 0,269 |0,197 0 2308
14. | 2,2—dimetilpropan 256 303,2-473,2 0,9-73,2 0,17-34,93 [56]
15. | Etan 174 310,9-510,9 13,6-680,5 0,06-3,04 [93] [184,6|305,4| 48,7 1455 0,279 | 0,099 0 1105
16. | Etan 281 248,2-623,2 11,6-395,5 0,07-1,43 [34]
17. | Etanol 96 533,2-623,2 81,7-680,5 0,07-0,21 [80] [351,4(513,9| 61,4 1671 0,240 | 0,644 17 172,2
18. | Eten 311 2732-4232 | 16,5-31552 | 0,041,117 [83] [169,3|282,4| 50,4 130,4 0,280 | 0,089 0 100,2
19. | Eten 26 308,1 1432,0-7872,7| 0,04-0,05 [8]
20. | Eten 333 248,2-448 2 13,7-390.4 0,06-1,25 [35]
21. | Etilenoksid 136 294.3-477.6 0,1-61,2 0,32-575,62 | [125] |283,7|469,0( 71,9 140,0 0,259 | 0,202 1,9 12,7
22. | Fluorbenzen 53 548,2-623,2 25,1-374,5 0,13-1,33 [37] |357,9|560,1| 45,5 269,0 0,263 | 0,244 1,4 2145
23. | Heksan 17 523,2-548,2 25,6-297.8 0,17-1,00 [68] |341,9(507,5| 30,2 368,0 0,264 | 0,299 0 2704
24. | Heksan 144 443,2-553,6 9,3-37,2 0,66-3,04 [115]
25. | Heptan 35 548,2-623,2 252-315,7 0,20-1,00 [106] |371,6|540,3| 27,4 428,0 0,261 | 0,349 0 3109
26. | Hlordifluormetan 40 297,9-413 1 0,3-21,0 1,00-94,79 [20] [232,4|369,3| 49,9 167,9 0,268 | 0,221 1,4 130,6
27. | Hlormetan 63 323,2-498,2 6,1-311,8 0,074,73 [57] |249,1|416,3| 67,0 138,9 0,269 | 0,153 1,9 109,3
28. | Hlorpentafluoretan 920 313,4-449.3 12,4676 0,18-1,56 [82] |235,2|353,1| 31,6 251,9 0,277 10,279 0,3 2009
29. | Hlortrifluormetan 87 215,7-402,5 2,9-1385 0,15-5,67 [5] 193,2302,0 | 38,7 180,4 0,278 10,198 05 1407
30. | Metan 280 294,3-510,9 13,6-680,5 0,05-3,08 [87] [111,6[190,4| 46,0 98,6 0,286 | 0,011 0 72,6
31. | Metan 108 308,2-473,2 (1484,3-10022,2| 0,03-0,05 [98]
32. | Metan 472 2732-4232 | 17,7-2559,7 | 0,04-1,21 [117]
33. | Metanol 23 366,5-410,9 0,785 3,45-48,98 [92] |337,7|512,6| 80,9 118,0 0,224 | 0,556 17 88,2
34. | 2-metilbutan 72 448,2-573,2 26,6-211,6 0,15-0,71 [58] |301,0|460,4| 33,9 306,0 0,271 0,227 0,1 2298
35. | 2-metilpentan 17 523,2-548,2 3411877 0,18-0,67 [68] |333,4|497,5| 30,1 367,0 0,267 | 0,278 0,1 2699
36. | 3-metilpentan 36 523,2-548,2 4113117 0,16-0,31 [30] [336,4|504,5| 31,2 367,0 0,273 0,272 0 2677
37. | 2-metilpropan 82 294,3-394.3 0,7-27,2 0,68-47,04 [99] |261,4|408,2| 36,5 263,0 0,283 0,183 0,1 190,8
38. | 2-metilpropan 75 423,2-573,2 25,7-303,8 0,13-1,00 [16]
39. | 2-metilpropen 64 423,2-548 2 25,7254 1 0,11-1,00 [14] |266,2|417,9| 40,0 240,0 0,275|0,194 05 179,0
40. | Pentan 920 310,9-510,9 1,0-680,5 0,13-41,62 | [100] |309,2|469,7 | 33,7 311,0 0,268 | 0,251 0 2313
41. | Pentan 172 473,2-643,2 | 33,1-2407,1 0,11-0,41 [46]
42. | Perfluorbutan 46 338,3-454,9 6,9-53,3 0,38-3,26 [28] [271,2|386,4| 23,2 397,0 0,274 10,374 - 2918
43. | Perfluorciklobutan 132 373,2-623,2 16,2-394.6 0,14-1,33 [38] |267,2(388,4| 27,8 324,8 0,279 0,356 - 2468
44. | Perfluormetan 290 273,2-623,2 155-393,7 0,08-1,33 [36] |145,1|227,6| 37,4 139,6 0,276 |0,177 0 111,2
45. | Propan 217 310,9-510,9 1,0-680,5 0,08-41,81 [94] [231,1(369,8| 42,5 200,0 0,277 10,153 0 150,8
46. | Propan 32 372,7-473,2 [1367,9-10333,1| 0,06-0,08 [8]
47. | Propan 507 323,2-623,2 15,9-394.6 0,09-1,25 [116]
48. | 2—propanol 253 473,2-573,2 22,0-132,4 0,12-1,25 [6] 355,4|508,3| 47,6 220,0 0,248 | 0,665 1,7 1644
49. | 2—propanol 107 513,2-573,2 81,7-544 4 0,10-0,17 [119]
50. | Propen 252 277,6-510,9 1,0-680,5 0,08-41,83 [40] |225,5|364,9| 46,0 181,0 0,274 0,144 0,4 1465
51. | Propen 35 373,2-473,1 (1138,9-9558,3| 0,05-0,07 [98]
52. | Propin 365 323,2-473,2 71-312,4 0,08-3,38 [124] [249,9|402,4| 56,3 164,0 0,275|0,215 0,7 122,9
53. | Trifluormetan 37 2982 1,0-459 0,21-24,64 [18] [191,0(299,1| 48,2 133,4 0,259 | 0,260 0 1011
54. | Trihlorfluormetan 34 303,1-476,8 1,0-21,0 1,26-26,48 [20] |296,9|471,2| 44,1 2478 0,279 0,189 0,5 1922
55. | 1,1,2-trihlortrifluoretan 26 377,4-487.9 42-21,0 1,256,557 [20] |320,8|487,3| 34,1 3255 0,274 | 0,256 - 2442
56. | 2,2,4-trimetilpentan 8 548,2 35,0-300,0 0,21-0,30 [41] |372,4|544,3| 25,8 482,0 0,266 | 0,303 0 3438
Ukupno 7310
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Tabela 4. Rezultati predskazivanja vrednosti gustine gasa
Table 4. Prediction of the gas density

Model
Supstanca BWREVK] sL [ JBA [BwRsPsH[BWRLK] PR [ HK | sw [BWRSPSHNs[BWRSPBLLS| PT [BWRLKMR[ ALs [BWRSPT] TB [PRYL
Pav[%]

1. | Aceton 12,89 [1123]| - | 264 |1339(13,38|11,27|14,17| 238 207 |1346| 10,04 |1385| 1,84 |754 (1378
2. | Benzen 382 |366|781| 511 |449(632|876|707| 477 371 |643| 459 |594| 4,89 |439 600
3. | Benzen 201 |260|237| 239 |226[378|354|260| 235 244 |294| 165 |323| 1256 | 814332
4. | Butan 058 |046[230| 062 |032[250|266|182| 062 096 |190| 087 |169| 088 |1.86 181
5. | 1-buten 168 230|142 | 248 | 1,15 |284|538 469 | 242 390 |356| 146 |360| 2,94 |370|339
6. | Ciklopropan 1,54 207 |408| 206 | 265|277 |428|535| 196 185 |443| 1,79 |477| 1558 |357|427
7. | Dietiletar 055 |1,05(001| 116 | 086 [222|274|216| 1,04 166 [215| 1,02 [233] 075 |485|222
8. | Dihlordifluormetan| 1,37 099|167 | 154 | 154 215|219 |164| 155 209 |174| 133 |194| 1,36 |352|198
9. | Dihlorfluormetan | 0,33 074 |026| 037 | 028 |[044|046|040| 037 047 |040| 034 |041| 026 |1.24]|041
10. | Dihlormetan 030 |048|035| 036 |033|044|045|034| 036 023 |036| 029 |040| 0,70 | 086|041
11.|2,2-dimetilbutan | 233 [145|298| 2,74 | 1,05 503|685 |511| 258 315 |479| 293 |440| 285 |326|456
12.|2,3-dimetilbutan | 1,60 072 |2,02| 3,16 | 1,30 [4,33 6,87 |530| 299 429 |461| 226 |450| 375 | 360|454
13.| 2,2-dimetilpropan | 3,89 |4725|267| 478 | 165|381 575|480 | 452 453  |413| 236 |391| 332 |384|384
14.| 2,2-dimetilpropan | 1,33 [1,54 |080| 228 | 082 185|237 |206| 217 197 [187| 094 [189] 125 |259|188
15. | Etan 144 |088|301| 157 | 043 [377)380|364| 149 160 [270| 088 [253| 157 |218|241
16. | Etan 084 |057|158| 167 | 069 [1,82]|300|358| 163 169 [191| 088 |203| 144 |200]|164
17. | Etanol 13,53 [346 |1,76 | 880 | 6,87 [13,66]|1029|6,72| 6,02 404 |748| 288 |597| 369 |488|555
18. | Eten 145 |077 |567 | 1,87 | 1,16 [422]|451 389 | 184 149 [312| 096 |277| 164 |253|264
19. | Eten 485 |236| - | 252 | 400 [556)|387|334| 253 140 [322| 2,77 |460| 1,07 |7,90 3,99
20. | Eten 323 |[1,62(232| 260 | 105 (280|446 |474| 242 204 |327| 120 |341| 274 |3,18 300
21. | Etilenoksid 068 |070|063| 1,13 | 066 |053)|053|065| 112 139 |061| 071 |057| 093 | 083|056
22. | Fluorbenzen 368 |4,57 307 | 840 | 218 [469|630|577| 794 577 |515| 250 |515| 562 |510]501
23.| Heksan 1,55 127 |298| 479 | 168 |555|7,72|630| 4,18 325 |567| 260 |541| 2,88 |294|576
24.| Heksan 302 |321|169| 273 | 190 [1,30]|1,09|159| 256 205 |135| 258 |116| 1,34 | 260|137
25. | Heptan 217 |[1,00[184| 410 | 131 (516|739 |526| 354 513 |487| 263 |466| 393 |390 509
26. | Hlordifluormetan | 1,27 |142|1,10| 120 | 1,18 [0,87|086|1,09| 1,19 123 [103]| 129 |094| 151 |082|093
27. | Hlormetan 1,55 1,61 [205| 245 | 167 [187 |244|304| 235 264 |250| 154 |256| 1,88 282|241
28. | Hlorpentafluoretan| 1,95 |3.66 274 | 248 | 197 (324|520 |364| 248 761  |330| 236 |334| 320 |441 334
29. | Hlortrifluormetan | 2,14 [3,12|1,35| 257 | 132 (240|349 |277| 273 668 |241| 126 |228| 240 |353|239
30. | Metan 059 |030[164| 241 | 059 |284|098|269| 241 332 |082| 042 |073| 236 |097|054
31.| Metan 370 |154| - | 353 |438[620|353|421| 353 286 |366| 346 |592| 1,69 |831|504
32.| Metan 067 |038|234| 199 |065[354)|186|288| 1,99 298 |120| 041 |093| 198 |1,15)|0890
33. | Metanol 234 |232|200| 256 |201[245|230|237| 253 306 |234| 193 |235| 305 |202|241
34. | 2-metilbutan 397 |478|507| 549 | 416|547 (816|751 | 527 413 |641| 490 |628| 353 |326|617
35. | 2-metilpentan 105 075|131 | 364 | 137 [481|7,73|600| 337 424 |514| 242 |507| 328 |373|519
36. | 3-metilpentan 1,39 [1,10[1,04| 518 | 136 703|939 |805| 466 386 |735| 291 |712| 345 |451 731
37. | 2-metilpropan 084 |1,40|066| 049 | 072043044 |072| 048 084 |067| 083 |056| 052 |051|052
38. | 2-metilpropan 145 [1,08|000| 235 | 072 (233492396 | 233 295 |279| 123 |281| 222 |292|266
39. | 2-metilpropen 167 [1,78 1,39 | 268 | 120 |308|594|499| 252 314 |382| 170 |384| 235 |372|367
40. | Pentan 101 078|301 | 131 | 099 [360]421|283| 132 208 |307| 159 |269| 1,79 | 259|289
41.| Pentan 280 |1,71 (991 | 247 | 294 [583|761|494| 235 164 [514| 191 [400]| 1,75 | 301|451
42.| Perfluorbutan 1,35 |351|547 | 1609 | 743 |267 451|287 | 1878 3168 |294| 622 |318| 14,35 | 658 | 261
43.| Perfluorciklobutan | 2,80 3,94 [478 | 401 | 342 (3794833380 | 442 692 |408| 412 |399| 599 |562|415
44.| Perfluormetan 172 [1,20]220| 074 | 097 [241]1,92|136| 074 066 |128| 086 |122]| 241 |201|139
45. | Propan 057 |035|205| 066 |030[225|231|1,74| 065 080 |156| 073 |145| 074 |154|151
46. | Propan 356 093] - 1,72 | 251 [432[396(419| 1,72 069 |388| 081 |521| 063 |987|473
47.| Propan 11,31 [12,78]4,10| 870 | 393 [595|682|747| 811 942 |676| 461 |564| 471 |572|478
48. | 2-propanol 17,39 821 4,53 | 1551 | 415 |7,01|7,16 |565| 2678 765 |581| 466 |557| 7,68 |11,11|974
49. | 2-propanol 750 |914|611| 578 | 163 |920|547|392| 316 187 |401| 550 |456| 166 |939 512
50. | Propen 054 |054|160| 076 |022[1,94|202|156| 075 075 |137| 065 |129| 083 |151 133
51. | Propen 370 097 | - 119 | 304 |525[463(385| 1,19 077 |389| 139 |448| 082 |768|422
52. | Propin 1,54 276 [114| 226 | 1,88 [250 3,16 312 | 229 202 |282| 200 |278| 193 |387|272
53. | Trifluormetan 145 |161[053| 2580 | 067 |062]|067 071 | 271 261 |066| 1,16 |061| 479 | 191|064
54. | Trihlorfluormetan | 046 |059 059 | 075 | 0,53 [0,80|080|050| 077 113 |055| 039 |064| 1,80 |1,96|068
55. | 1,1 2-trhlorrifluoretan | 0,78 045 (145 | 156 |1,23 | 1,66 |1,98 | 1,31 1,61 317 |142| 098 |160| 264 |384|154
56. | 2,2 4-trimetilpentan| 1,89 |2,80 [326| 1,60 | 1,51 |589 7,02 561 1,36 150 |585| 563 |5830| 1,11 |3,07|568

Ukupno 318 |277|289| 331 | 189 |365|398|378| 355 318 |320| 196 |308| 2,70 |356 3,10
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Tabela 5. Ukupno srednje procentualno odstupanje jednacéina stanja prikazanih u Dodatku
Table 5. Prediction of the gas density with equations of state from the Appendix

sodvatva| gy, |dednatia | o |vedratia| gy |dehatina| b eonatnacana| By |nane |

vdW 11,12 RKRAGJL 4,83 RKS 5,42 RKSB 11,28 FCPR 6,20 T 6,06

Cl 2273 BWRSV 4,63 vdWCS 7,87 F 925 vdWS 14,52 YL 4,22

Ber 15,23 RKW 741 RKCS 5,30 RKKCL 5,12 vdWAL 14,78 IML 4,33

Diet 19,48 RKBPS 5,44 A 5,06 RKSGD 5,44 BSR 4,93 Mdw-711 6,99

Mdiet 11,70 BWRCG 20,08 RKCAR 18,26 ICL 8,97 CCOR 22,33 t—vdW 6,94

BBSC 5,63 RKGRZ 8,29 LEE 7,57 KS 413 vdW-711 7.24 t-PR 4,75

J 416 RKVH 5,26 BWR24 18,93 RKSPRF 11,94 vdWALWCMST 14,78 DP 4,86

RK 423 RKST 3,86 BWR44 6,29 MK 4,40 K 527 MRKS 5,43
RKRD 4,98 LE 4,81 BWRBMR 6,01

Adler jednacina stanja predskazuje vrednosti gustine ga-
sa sa znatno uvecanim vrednostima procentualnih gre-
Saka, pa su ovi rezultati izostavljeni u tabeli 4. Kod
RK-Chaudron-Asselineau-Renon jednadine stanja kore-
lacije za veliCine Qa i Qp Uspostavljene su samo za ne-
polarne supstance, pa nie ni ispitivana na
volumetrijskim podacima polarnih supstanci.

Premda RK-Skamenca-Tassios jednadina stanja
nije razvijena za izrazito polarne supstance pokazalo se
na ispitivanim volumetrijskim podacima polarnih sup-
stanci da se pomodéu nje mogu uspesno predskazivati
gustine gasova i ovih supstanci, izuzev za 2—propanol i
aceton za koje se i pomocu veéine ostalih jednadina sta-
nja dobijaju losiji rezultati.

Lee-Edmister jednacina stanja je u originalnom ra-
du testirana na nepolarnim supstancama, uglavnom
ugljovodinicima. Dobijeni rezultati pokazuju da za neke
ugliovodonika ova jednacina stanja daje losije rezultate,
sa greskom oko 15%, a da se sa druge strane moze us-
pesno primeniti i na polarne supstance, izuzev alkohola i
acetona. Ista konstatacija vaZi i za RK-Soave jednacinu
stanja.

Sa Lee-Erbar-Edmister, RK-Simonet-Behar, RK-
Kato-Chung-Lu i RKS-Graboski-Daubert jednacinama
stanja sa jedne strane dobijaju se za neke ugljovodonike
veoma losi rezultati (odstupanja i do 30%), a sa druge
strane za neke neugljovodonike dobri rezultati.

BWR24 jednadina stanja je za vedinu supstanci ne-
primenljiva, bez obzira na to da li je, ili nije, zadovoljen
uslov pr < 1,8. BWR44 jednadina stanja daje veoma do-
bre rezultate za sve testirane supstance, izuzev za alko-
hole i perfluorbutan, bez obzira na to sto je u
originalnom radu testirana samo na nepolarnim sup-
stancama.

Pomodu Harmens—Knapp jednacine stanja dobija-
ju se rezultati podjednakog kvaliteta i u okviru uslova pr
<5iTy < 2,5, kao i van njih.
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Pomod¢u BWRSPSH-Nishiumi-Saito jednacine sta-
nja ne dobija se nikakvo pobolj§anje u odnosu na
BWRSP-Starling—Han jednacinu stanja, kada se razma-
trani volumetrijski podaci posmatraju u celosti. Ista kon-
statacija vazi i za BWRLK-Munoz-Reich jednacinu stanja
u odnosu na BWR-Lee—Kesler jednadinu stanja.

Pomodu Patel-Teja jednadine stanja podjednako
dobro predskazuju se vrednosti gustine gasa, kako za
nepolarne supstance, za koje je i predloZena, tako i za
polarne.

Dobijeni rezultati pokazuju da se Adachi-Lu-Sugie
i BWRSP-Twu jednacine stanja mogu Kkoristiti za pred-
skazivanje vrednosti gustine gasa i izrazito polarnih sup-
stanci, odnosno i ostalih supstanci pored normalnih
alkana.

Pored toga, S$to se za neke vrednosti temperature i
pritiska u eksperimentalnim podacima za etanol ne mo-
ze predskazati vrednost gustine gasa i ¢injenice da je za
primenu CCOR jednacine stanja neophodno poznavanje
vrednosti dipolnog momenta, na osnovu dobijenih rezul-
tata o¢igledno je da ona nije pogodna za ovu vrstu pred-
skazivanja.

vdW-711, Twu, Iwai-Margerum-Lu, t-vdW i PR
jednacine stanja sa priblizno istim kvalitetom predskazu-
ju vrednosti gustine gasa, kako za grupe suspstanci za
koje su razvijene, tako i za sve ostale testirane sup-
stance.

Modifikacija RK-Soave jednacine stanja, koja je
predlozena kao prosSirenje njene primene i na polarne
supstance, daje prakti¢no iste rezultate u predskazivanju
vrednosti gustine gasa, kao i originalna jednadina stanja.

ZAKLJUCAK

U ovom radu prikazani su modeli za predskaziva-
nje vrednosti gustine gasa. U tu svrhu razvijen je pro-
gram GVPRED za predskazivanje vrednosti gustine gasa
pomodu neke od 67 prikazanih jednadina stanja, kao i
za predskazivanje vrednosti faktora acentriCnosti (6).
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DODATAK

van der Waals (vdW) [122] Joffe (J) [61]

p=RT/(v—b)—a/v2 P=RT (v —=b)—al[T,v(v-b)]+
a=(27/6M)R*T2 / p, +c /[T (v -b)2]-

b=(/8)RT./ p. ~d [T v(v - b)Y 1+ e /[T *v(v - b)*]
Clausius (Cl) [28] a=(53/8)p v?

b=v, /4
c=(270/64)pv?

c

d=(405/256)pv?

p=RT/(v=b)—a/[T(v+c)?]

a=(27/64)R’T? / p,

b=v, —(1/4)RT,/ p, 5

c=(3/8)RT,/ p, —v, e=(243/1023)p,.v;
v.=RT, (4p,)

Berthelot (Ber) [21]

Redlich-Kwong (RK) [97]
p=RT [(v-b)—alTv*)
a=(27/64)R*T? / p, )
b=(1/8)RT, / p a=0,4278R°T, / p,

c [
b=0,0867RT, / p,

P=RT l(v—b)—a/[T* v(v +b)]

Dieterici (Diet) {31]

RK-Redlich-Dunlop (RKRD) [96]
p=RT /[(v-b)exp[—a /(RTV)]
a=4R*T? /[p. exp(2)]
b=RT, /[ p. exp(2)]

Z=2'+7"
Z'=v/(v=b)—al[RT" (v+b)]
a=0,42748022R*T2>* / p,

Modifikovana Dieterici (MDiet) [32] 5=0,08664034RT, /p,

p=RT /(v - b)exp(~k) Z"=p, {4,996 (T, —1)+[0,01734—
k=aT!? (vRT?'?) ~0,0002754p, ~0,09772(T, /1000)° |p, +
a=4R*T? /[ p, exp(2)] +(0,03086+0,07683/ p_ (T, -1)° -
b=RT, /[ p. exp(2)} -1,819-107° p_ pX(T, - 1)}/

{T,! +[0,6890-0,8316(T, /1000)]
(T, /1000)p;}

Beattie-Bridgeman-Su-Chang (BBSC) [12,112]

P={RT[1-c/(vT*)][v+By(1-b/v)]-
—Ady(—a/v)}/v?

a=0,1127RT, / p,

b=0,03833RT, / p,

BWR-Su-Viswanath (BWRSV) [113]

P, =T, p+(T,B-A'-C'IT?)p?
p=RT, /(vp,)

¢=0,05RT*/ p, A'=0,24180980 +0,04407059(1 —
A,=0,4758R*T? / p, -0,002579833p%)p

B,=0,18746RT, / p, B=0,07643101+0,03715171

RKWilson (RKW) [127] C'=0,21217005 - 0,06448001(1 + 0,06 p2)
p=RT [(v—b)— RTfb/[v(v + b)] exp(-0,06p")p

£=4,934[1+ (1,57 + 1,620)(1/ T, ~1)]
b=0,0865RT, / p,
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RK-Redlich-Ackerman-Gunn-Jacobson-Lau
(RKRAGJL) [95]

Z=Zy+Z,+0Z, + L(Z; +wZ,)

Z3 - Z2 +[0,42748p, / T —0,0866404(1 +
+0,0866404p, /T, p, /T, 1Z, -
-0,0370371p2 /T =0

_{1 , tecnosti

0 , gasovi

Zy=— A p;} {1+ A (T, =D* + 43 p, — 4, -
~As(T, =D]*}+ B, p,(T, - B, - Byp, +
+Byp, T} )1~ Bsp, +Bsp,T,)/
[1+B;(T, -Bg - By p, ”BloPrTr)4]+
+B, p; T} (T} + By p})

Zy=p,T.(T, -1-0,049p,)C, +C,p, -
~C3p,T, +C,T,) [T} +C5(T, -Cq -
-Cy1p, +Csp,T,)"]

Zy=D(1-T,)p;T} (D, ~T,)*(1+ D3 p})]

Z,=E\(1-T,)p, 1+ E, p})+
+(=E5 + E,T))(1-T,)p} 1+ Es pl)-
-Eg(1-T,)p;T (1+E;pl)+
+ Eg(I=T, )T, (B —T,)p,[1/(1+ E\g p}) -
~Enp, M+ Epp)E; ~T})

RK-Barner-Pigford-Schreiner (RKBPS) [10)

P=RT [(v=b)=(a/T® +y/T®)/[v(v+b)]
a=0,4275(R’T> / p.) 1+ 4,730"%)

7=2,020" (R?T} / p,) (1 + 4,730>%)
b=0,08664RT, / p,

BWR-Cooper-Goldfrank (BWRCG) [29]

pr=T, 1$+(BoT, - Ay —Co IT?)/ $* +
+(bT, —a)/ ¢> +aa /¢ +(c/TH)1+
+y1¢%)exp(-y 1 $*)/ 43

¢=vp. (RT,)

Ay=A4y(0)+ 4y (D

By=By(0)+ By (D

Cy=Cy(0)+ Co(Dw

ag=ay(0)+ ag(Dw

aag=aay(0)+acy(Do

Bo=bg (0) + by (D

cy=cy(0) + cg (D

70=79(0) +yo(Dew

RK-Gray-Rent-Zudkevitch (RKGRZ) {49]

Z=Zpx +2,
Zrk =v/(v=b)—al[RTY (v + b)]
a=0,42748022R*T>3 / p,

b = 0,08664034RT, / p,

Zy = D,T? p? exp[-7000(1 - T, )2 - 770(1,02 -
— p)? 1+ 0(=0,464419+0,424568T ) p, /
(T + p)1+ @(D3 + DaT, p} 10+T,)* +
+ P} 1} +[D2 +@(Ds + DgT,)){p3 /
[a+7,)% +p} 1}

RK-Vogl-Hall (RKVH) [123]

p=RTI(v=b)—al[T% v +b)]

a=a.a,

b=b,b,

a, '=04278R*T>3 / p,,

b, = 0,0867RT, / p,

a, =1-0,00863T, —48,1exp[~(T, —90)? / 600] -
~31,0 exp[—(T, —125)% / 400]

by = exp[~(T, —1)? /7500]-0,2 exp[~(T, —75)2
/800]+ 0,125 exp[~(T, —150)% /1400]

RK-Skamenca-Tassios (RKST){ [103]

p = RT /(v - bm) — am /[T % v(v + bm)]
a=0,4278R’T2° / p,
b=0,0867RT, / p,

a(0,9890-0,2281w) ,1<T, <1,

a[(0,61563 +0,55945T, —
am={ -0,21750T)+ (23874331927, +
+0941437)w] L LIST, <16
a ,0<T. <1, T, > 1,6

5(0,9526-0,20140) ,1<7, <1,1
bm=<b(0,9317-0,071150) , 1< T, < 1,6
b ,0<T. <1,7, > 1,6

RK-Soave (RKS) [107]
P=RT/(v-b)—al[v(v+b)]
a=aa,

a=[+md-1>?

m=0,480 +1,574w — 0,1 760>

a, = 042747R*T? / p,
b=0,08664RT, / p,



D. GROZDANIC: KRITICKI PRIKAZ MODELA ZA...

Hem. ind. 54 (4) 168-187 (2000)

Lee-Edmister (LE) [76]

p=RT (v-b)—a/[v(v-5b)]+c/[v(v-b)v +b)]
a=a —a2T+a3/T+a4/T5

a; = (0,2591-0,03130)R*T2 / p,

ay = (0,0249+0,1537w)R*T, / p,

a3 = (0,2015 +0,21640)R*T2 / p,.

as =0,040R’T] / p,

b=0,0982RT, / p,

c=(:1/T0’5 +c:2/T2

¢1 =0,0599(1-0)R3T2 1 p?

¢y = (0,0181+0,09190)R*T? / p?

vdW-Carnahan-Starling (vdWCS) [26]

p=RTU+y+y* -y )/[v(1-)*1~a/v?
y=b/(4v)

a=0,49542R’T? / p,

b=0,18725RT, / p,

RK-Carnahan-Starling (RKCS) [26]

p=RT(+y+y* -y*)/[v(1-)*]-
-a /[T0’5v(v + b)]

y =b/(4v)

a=0,461891R*T2% / p,

b=0,105007RT, / p,

Abbott (A) [1]

py =127, /(4v, —1)—{(81/20)[(60-49w)/
733 4490 /T35 13 /(8v, +1)2

v, =3vp. (RT.)

RK-Kato-Chung-Lu (RKKCL) [65]

p=RT/(v=b)—al[Tv(v +b)]

a=0,42748R>(6T,)>° / p,

b =0,08664RET, / p,

6=69 + 00" +0%6?

0© =1+(1-T,)[-0,0314-0,1181(1-T, )~
-0,1740(1-T,)?]

6" =(1-T,)[1,1404+0,1815(1-T)]

6% =-0,5636(1-T,)

Lee-Erbar-Edmister (LEE) [77]

p=RT (v-b)-a/lv(v-b)]+
+bc/[v(v=b)(v +b)]
a=1[(0,246105+0,02869w) - (0,037472 +
+0,149687w)T, +(0,16406 +0,023727w) /T, +

+(0,04937+0,1324330) / T} 1R*T? / p,,
b = (0,086313+0,002w)RT, / p,

¢ =[(0,451169+0,00948w) / T,>* +
+(0,387082+0,078842w) / T2 1R*T? / p,

RK-Chaudron-Asselineau-Renon (RKCAR) [27]

p=RTI(v-b)-al[T% v+ b)]

a=Q,R*T?3 / p,

b=Q,RT,/p,

Q, =@ +P)/T,

Q; =00 + 0l

0 =5,6718556+0,74164072/ T, +
+0,71094087/ T

QO =16,679287+6,7454796/ T, +
+7,7929031/ T2

QY =0,081958137+0,0074299534/T, +
+0,0070756935/ T

Q) =0,035656367+0,14087820/ T, +
+0,11159947 /T2

BWR-Bishnoi-Miranda-Robinson (BWRBMR) [22]

p=RT/v+(ByRT - Ay —Cqo /T?)/v? +
+(bRT—a)/v3 +aa /vl +
+(c/T?YA+y Iv¥)exp(—y /v2)/v3

Ay =(0,93286 + 0,62420w)RT, v,

By =(0,10933 +1,76757m)v,,

Cp =(0,26996 +1,871210)RT 2y,
a = (0,62505 +1,75734w)RT,v2
a =(0,07193 - 0,05891w)v?

b =(0,58990 + 0,44613w)v2

¢ =(0,50282 +1,745680)RT;>v?
7 = (0,60360 — 0,4845 1w)v?
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BWR24 [128]

Z=14(Bg, —Ag, /T, =Cop I T) /v, +
+(a, —b, IT,)Iv: +(a, IT,)/ v} +
+(e, 1T U +y, 1vE)exp(~y, /
vAIVE L v, >06

Ay =1,14847 +0,3976 1 — 6,661150>

Boy =0,39911+0,590240 — 2,897640>

Coy =0,39050 + 0,878560 + 3,384590>

a, =0,24505+3,5043 1 - 0,773330>

a, =0,03707 +0,140000 — 0,077860>

b, =0,31077 +1,940190 —1,278010>

¢, =0,36622 +2,30309w — 0,105140>

7, = 0,60200 — 0,35000w + 0,0250002

Fuller (F) [44]

p=RT/(v-b)—al/[v(v+cb)]
a=aa,

a=[1+49(1-7,)*)

g =m(B/0,26)"*

m = 0,480 +1,57400 — 0,1 76>

2
B=B.+(f 'ﬁc){mm—

Bo = B.(7,7880-36,8316Z, +50,70612>)
6 = 10,9356 + 0,0285[ P]

Z, (-2 +c.B)~(+c, B/

[Q+c.B)1-B.)*1=0

c. =[(1/ B, 0,752 —1,5]/ B,

a, =Q,R*T?/ p,

Q, = Q1 +cB)* /[ - B) (2 +cp))

b=Q,RT,/p,

Q, = AlA-B2+cP)-1+cP)/
[2+cB)1- £)*]

c=[1/-0,75"? -151/p

1}

RKS-Graboski-Daubert (RKSGD) [48]

p=RT/(v-b)-a/[v(yv+b)]

a=aa,

a=[1+m1-T"))?

m = 0,48508 +1,5517 1 — 0,156 13>
a, =0,42747R*T? / p,
b=0,08664RT, / p,

BWR44 [128]

Z=14+(By—B| /T, B, IT? +B; IT?)/v, +
+[Co~Cy /T, +Cy IT} +(C3 I T)(1+
+Cy /vE)exp(=Cy Iv2)]/ v +
+(Do + Dy IT,) /v +[Eq +(E, /T, )1+
+Ey Iv})exp(-Ey Iv]/vE +
+(Fo+FRIT)Iv , v, >036

By =0,433757—3,246378w

By = —0,862937 +9,93963w

By =-0,756530 - 8,293955w
B3 =0,027745+0,917885w

Cp = 0,094959 + 8,236604w — 21,0166630>
C) = 0,109501-12,0945330 + 31,4175870>
Cy =—0,122534 +2,0691430 — 4,9354750°
C3 =0,382121+ 3,329449% — 6,2994700>
C4 = 0,602403 +0,4797660 — 2,3583220°
Dy =0,043682 - 5,572401w +14,2619550 >
Dy =—0,056852 +2,793468w — 9,6290900%
Eqy =0,010344 + 2,9428410 — 6,6943060°
E| =0,004545-0,024887w + 0,1896400»>
E, =1,2004 + 3,744705w - 5,5687920°

Fy =0,002304 - 0,764692 + 1,742159a)2
F} =0,029587 +0,182171w — 0,261855¢ >

RK-Simonet-Behar (RKSB) [104]

p=RT (v-b)-al/[v(v+b)]
a=Q,R*T?/p,
b=Q,RT,/p,

Q, =QQ,

Qg = ng +

QY =5,06364

Ql, =-8,10914+8,81715/T,
Q, = Q) + QYT - 1|+ 2T, -1
Q) =0,0826-0,01220

Qf =0,0220-0,0127w

Q; =-0,0072-0,029050
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Ishikawa-Chung-Lu (ICL) [59,4]

p=(RT/v)/[(2v +b)/(2v - b)] - a/[T*v(v + b)]
a=Q,R’T> / p,
b=Q,RT,/p,
Q, =(0,351908-0,851174w) +
+(0,18386+1,001033w) / T, —
~(0,066362 +0,222659) / T
Q, =0,034-0,0250 +0,1/T, — 0,025/ T?

Kumar-Starling (KS) [75]

Z=(+4s5p, + 4,7 )/

[(1-4,p, )1+ 43 p, + Ay p})]
A =0,262524
Ay =(-0,178144+0,262524/T, +

+0,250865/T,2) +(~0,236048/ T, +

+0,42057/T? +0,000278052/ T
Ay =(0,579249/ T, —0,042057/ T ) +

+(~1,589350/T, +2,50865/T?* —

-1,297180/T; +0,236048/ T Yo
A, =—0,262524

As =(=1,096720/T}? +0,042057/ T ) +
+(0,549559/T, —1,096720/T> +
+0,196828/T,} ~0,001096720/ T*)w

RKS-Peneloux-Rauzy-Freze (RKSPRF) [90]

P=RT(v-b)—al/[v+c)v+b+2c)]
a=aa,

a =[1+m1-T%))?

m = 0,480 +1,574 — 0,176 >

a, =0,42747R>T? / p,

b =0,08664RT, / p,

¢ =0,40768(0,29441— Z )RT, / p,

vdW-Soave (vdWS) [108]

p=RT/(v-b)-alv?

a=aa,

a =[1+m(1-T>%))?

m = 0,4998 +1,5928m — 0,1956 +0,0250°
a, =Q27/60)R’T? / p,

b=(1/8)RT, ! p,

Martin-Kubic (MK) [73]

p=RT/(v-b)—al(v+c)*

a=aa,

a, =(27/68)R’T? / p,

a=a’+w'a’

a’ =-0,1514T, +0,7895+0,3314/T. +
+0,029/T72 +0,0015/T/

a' =-0237T, +0,7846/T, +1,0026/ T2 +
+0,019/7/

@' =0,000756 +0,90984m + 0,162260° +

+0,145490°

b=(0,082~0,07130'")RT, / p,

c=RT,/p,

7 =0,0437° +0,017130'y"

y® =4,275051-8,878889/T, +8,508932/ T}
-3,481408/T; +0,576312/T}*

7' =12,856404-34,744125/T, +
+37,433095/T7 -18,059421/T> +
+3,514050/ T}

Freze-Chevalier-Peneloux-Rauzy (FCPR) [43]

P=RT/v-b)-al[v+c-n)v+c-r)]
a=oa,

a=[1+m1-T>*))?
m=0,381363+1,51188m -0,19930>

a, =0,456533R*T? / p,

b=(Z, -023)RT,/ p,

7 - 0,319 , ® < 0,090
¢ 10,2910+ 0,4421exp(-6,46361w) , @ > 0,090

r =(Z. -0,276106)RT, / p,
ry =(Z, - 0,493894)RT, / p,
c=dRT,/ p,

0 , @ <0,090
d ={0,02802-0,02787w ~

—0,04421exp(-6,46361w) , w > 0,090
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Behar-Simonet-Rauzy (BSR) [17]

p=RT/(v=b)~a[y(b/v)+8(b/v)*/[v(v+b)]
a =abRT,

b= pRT./p.

B =0,11359{1 — m[1 —exp(~1/T,)]}
m=[1-(B,/0,11359)"*1/1-1/e)

B. =0,09436(1-0,27808w")
w'=w-0,011

a=a.(1+F)

F=F*+o'F,

F*=-034351¢ - 0,10985t> - 0,02517¢3
F, = —1,45708¢ +0,58187:% +0,58796¢
t=(T, -1)/T,

a, =4,934/[1-0,278080'+0,02656(c')? ]
r=y.+n, -1

7o = 0,38895+0,734780'

71 = 0,30587 — 1,232080"
6=06.+(6,/nXT, -1

S, =y./1, -(0,20848/n*)w'

8, =0,35669 + 0,080320'

1, = B./0,26126

vdW-Adachi-Lu (vdWAL) [2]

p=RT/(v=-b)—alv*

a=Q,R’T?/p,

Q, =(27/64)10"0-T")
m=0,228165+0,791981w — 0,6485520> +

+0,6545050°
b=(1/8)RT, / p,

vdW-711 [126]

p=RT/Iv+t-b)—al(v+1)*

a=aa,

a=[1+m1-T%)?

m = 0,48553 +1,624000 — 0,21884w°>

a, =(27/64)R’T? I p,

b=(1/8)RT,/ p,

t=ty +(t ~to)exp(Bl - T,))

1y =(0,03901+0,04451w - 0,02270>)RT, / p,
t,=(3/8-Z.)RT./ p,

B =-12,07+9,350 —29,920>

CCOR [54]

p=RT(1+0,77b/v) (v —0,42b) +
+cR(0,055RTD 1v) I(v—0,42) -
—a/[v(v+c)]-bd [[v(v + c)(v-0,42b)]

R o {24,8630) -33,3680% +57,2660° , 0 >0

0 ,w<0
a=aQ,R*T?/p,

b=Q,RT,/p,

c=/2RT./ p,

d=QuR*T?/ p,

Q, =042Q,Q, +Q, +(0,77+0,055¢°)Q, +

+32?

Q, =0,4756-3,396Z,, +8,2362>

Q. =0,42Q, +1-3Z,

Q, =[(0,77+0,055¢")Q,Q, +0,42Q,Q, -

-Z:1Q,

Z, =0,291-0,080

N ={[I+A1(1/T,°’25 )= A, (1-TH]?, T, <1

explA; (T, ~1)-A,(T>° -1)]  ,T.>1

7 = exp[C,(1-T2)]

A, =2,66709+5,61328w - 2,65333w> —

—0,01148(u*)?
4, =0,18471+0,383570 - 0,327060” -
-0,002078(u*)?

A; =0,38349 +4,883590 +14,21130>

Ay =1,17543 41431090 +30,50320°

C, =7,04333-5,004220 +1,88597 0>

C, =0,23177 +0,16896w +0,031790>

(u*)* = 17 /(9,8694-107° R?T? / p,)

vdWAL-Watson-Cascella-May-Salerno-

Tassios (vVdWALWCMST) [126]

p=RT/(v-b)-a/v?

a=Q,RT?/p,

Q, = (27/64)10™1-Tr)

m = 0,23489 +0,67662w — 0,138320>

b=(1/8)RT,/ p,
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Kubic (K) [74]

p = RT/v+119chRT [[v(v —0,42)] - a /(v + d)*

a=aa,

a = (@’ + wa')/(0,481207 +0,100w)

a’ =0330+0,1385/T, +0,0121/ T2 +
+0,000607 /T,

a' =-0331/T, +0,423/T? +0,008/T,

a, =Q,R*T? / p,

Q, =0,49939 +0,09131 +0,06050 2 —
-0,60490° +0,433670*

b=Q,RT,./p,

Q, =0,13735-0,19437w - 0,03900 % +
+0,201500° —0,09960*

¢ =1+17124w +3,01950°

d=6d,

5=6% +ws' +w*?5?

§° =1,07892-1,17601/T, +1,31388/ T} —
-0,21846/ T} +0,00167/ T2

5! =5,50831-13,53906/T, +9,63301/T? -
-1,6442/T} +0,04194/ T}

5% =2,23061~2,97690/T, +1,81552/T? —
~1,02142/T} —0,04781/ T}

d.=QuRT./p,

Q4 =0,030195+0,03310w - 0,001420% +

+0,050230° —0,034590*

Twu (T) [121]

Z=14[A) + Ay I T*+ 45 (T*)? + 44 (T*)° +
+As (T*)° 1y +(dg + A7 I T¥)p? + Agy° +
+[Ag (T*Y + g (T%)* + 44y (T*)°1y2
exp(=diy> )+ [ Arp (T*)> + A3 (T*)* +
+ A4 (T 1y* exp(- Ay ?) +( A5/ Ty +
+@-1)y3+(@+2)y-(Sa+1)y2)/
(1-)? -3(@-Dy+ @ -1)[-0,533057 +
+4,66792 exp(1,29996 / T*))y

In(a) = - 0,177568 + 0,00113026T, [R]

4 =aCy; +@"® -1C,, , i=116

y=pVs

v, =0,166076v,

T*=T/(e/K)

(e/x) =T, /(1,22599 + 0,000122682T,)

Yu-Lu (YL) [129]
p=RT(v-5b)—a/[v(v+c)+b(3v+c)]
a=aa,

m(0,536843—0,39244T, +

log@)=1 * 0,26507T2)(1-T,) , w < 0,49
B =1 m(0,79355-0,53409T, +

+0,37273T2)(1-T,) ,049<w <1
0,406846 +1,87907w — 0,79263w?2 +

_) +0,7375190° , ©<049
0,581981-0,171416 +1,8444100% ~
1,190470° , 049<w<l

a, = Q. R’T} I p,

Q.. =0,468630 - 0,03783040 + 0,00751969¢>

b=Q, RT, /p,

Q,, = 0,0892828 - 0,0340903 — 0,00518289>

c=Q.RT, /p.

Q,, = (1,70083+0,6484630 + 0,8959260° ~
-3)Q,,

Iwai-Margerum-Lu (IML) [60]

p=RT/(v=b)~al[v’ —ub(v-b)]

a :aac

a, =Q,R’T? / p,

Qe =(+up, —up?) & N1 - B.) 2 +up,)]
u=0333/22-195

up> +3p8, -1=0

e =(1=28)/10- B.) 2+uB,)]

[1+m1-T%)/ 7> , T,207
a ={[1+m(1-T>*)]/(0,57667T "% +
+0,43352) , T, <07
m=0,5275-0,209/Z,_ +131w - 0,250>
b=Q,RT,/p,
Q, =p.<.

Modifikovana RKS (MRKS) [109]

p=RT (v-b)—al[v(v+b)]
a=oaa,
a=1+m(1-T,)+n(-T>)?
m = 0,484 +1,5150 - 0,044
n=2,756m - 0,700

a, =0,42747R*T? / p,
b=0,08664RT, / p,
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Modifikovana vdW-711 (MvdW-711) [7] t-PR [81]
p=RTI(v+t-b)—al(v+1)* pP=RT/v+i-b)-al[v+i)(v+t+b)+
a=aa, +b(v+t-b)]
o =[1+m(1-T*%)]? a=aa,
m = 0,48553 +1,624000 — 0,21884> a=[l+x(1-T")]
4, = QTI69RT? | p, K =0,384401+1,522760 ~ 0,213808w > +
b=(1/8)RT,/ p, +0,0346160° —0,0019760*
1=ty +(t, —tg)exp(Bl - T,|) a, =0,45724R’T? / p,
t =(0,03479+0,09370 — 0,166060> + b=0,07780RT, / p,

+0,124990°)RT, / p, £=1y +(t, ~to)exp(Bll - T,
t, = (3/8—Z,)RT, / p, ty = (<0,014471+0,0674980 — 0,0848520° 4
B = —7,35356 — 24,5176t +9,198290> +0,067298w° - 0,017366w*)RT, / p,
Z, =0,2890 - 0,0701w — 0,0207° 1. =(0,3074-Z )RT, / p,

B = -10,244700 — 28,631200w

tvdw [81] Z, =0,2890-0,0701c — 0,0207c>
p=RT/v+t-b)—al(v+i)> Dohrn-Prausnitz (DP) [33]
a=aa,
a =[1+m(l-T*)]? p=RTA-n+7* -7*)[v(1-n)*]-
m = 0,483798+1,6432320 — 0,2887 18> + —4an(1-1417+5077%) (vb)

+0,0660130)° 7=b/(4)
a, = QT/6)RT | p, a=a.[aV tanh(@®|T, 1) +1]
b=(1/8)RT,/ p, a, =0,550408R*T? / p,
1=ty +(t, —tg)exp(Bl - T,|) a'V =0,367845+0,0559660
to =(0,036722+0,0635410 - 0,076221c0? + a® = (-1)"(0,604709 - 0,008477)

+0,0603620° —0,0157720*)RT, / p, b=b,{b® tanh[5|in(T, )" 1+ 1
t.=(3/8-Z,)RT,/p, b, = 0,187276RT, / p,
B =-7,099630 — 21,1 569000 b0 = 0,356983 - 0,190003
Z, =0,2890-0,07010 - 0,0207’ bD = (-1)" (1,37 - 1,89898 1)

_ {0 , T, <1
1, T 21
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Tabela D1. Vrednosti konstanti u RK—Redlich-Ackerman—
-Gunn—Jacobson-Lau jednacini stanja
Table D1. The values of the constants in the RK-Redlich-

-Ackerman-Gunn-Jacobson-Lau equation of state

i A Bi Ci Di Ei
1 0,035 0,00260913 | 0,825714 |0,000002779 0,1068
2 14137,6 3,19325 0,00736587 11 0,001
3 1397,124 1,77486 0,00255204 0,002 0,02408
4 1,030 0,434418 |0,00115729 0,01124
5 13,440 0,144392 0,101212 0,00001
6 0,00704658 2,46596 0,001686
7 616,830 0,220411 0,0000001
8 1,00122 0,0161963 0,698
9 0,0112141 0,84
10 0,0495574 1,0
11 0,000442593 0,090
12 0,0602768 0,1
13 11

Tabela D2. Vrednosti konstanti u BWR-Cooper-Goldfrank
Jjednacini stanja
Table D2. The values of the constants in the BWR-Cooper-

-Goldfrank equation of state

Konstanta Ugljovodonici Neugljovodonici
Ao’ (0) 1,1131242 0,31390533
Ad’(1) —4,4503013 -0,25774366
Bo'(0) 0,77360640 0,12574497
Bo'(1) -3,4350777 -0,089456807
Co'(0) 0,23665420 0,15528039
Co'(1) —0,28829665 0,16083607
a’(0) -0,032626908 0,0065347998
a'(1) 0,54684726 0,34829345
a’'a’(0) 0,00013322287 0,000060214118
a’'a’(1) -0,00017431974 0,00027002320
b’(0) -0,029927970 0,018777340
b’(1) 0,42060570 0,17069197
c’(0) 0,076608062 0,025883484
c’(1) -0,08360214 0,18070543
Y (0) 0,066066640 0,056679976
y(1) -0,12791626 0,0058800768

Tabela D3. Vrednosti konstanti u RK—Gray—Rent-Zudkevitch
Jjednacini stanja
Table D3. The values of the constants in the RK-Gray-Rent-
-Zudkevitch equation of state

i Di i Di i Di
1 —0,04666626 3 —41,76451266 5 12,55135462
2 —-0,11386032 4 40,47298767 6 -12,55831122

Tabela D4. Vrednosti konstanti u Twu jednacini stanja
Table D4. The values of the constants in the Twu equation of

state

i Coji Cp.i i Coji Cp.i

1 2,50237 —4,45882 9 20,9891 —4,59774
2 —7,26961 11,4219 10 24,7385 -122,607
3 —4,53091 10,5946 11 —36,2897 89,3800
4 —1,52573 -12,3670 12 —207,769 3468,38
5 0,379606 —2,30649 13 1152,76 —3353,48
6 5,36243 —73,5997 14 246,496 273924
7 —2,86832 39,9560 15 229,899 -826,190
8 15,2887 —317,485 16 31,6711
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A CRITICAL REVIEW OF RELATIONS FOR PREDICTING THE GAS DENSITY

OF ORGANIC COMPOUNDS

(Review paper)

Dusan K. Grozdani¢, Faculty of Technology and Metallurgy, Belgrade

This paper presents some empirical relations (equations of state) for predi-
cting the gas density of organic compounds. Sixty seven equation of state
were tested with 7310 experimental points for 40 organic compounds.

The obtained results indicate that the BWR-Lee—Kesler equation of state is su-
perior for all the organic substances investigated (1.89%).

The equation of state proposed by BWR-Lee—Kesler—-Munoz-Reich (1.96%),
BWRSP-Twu (2.70%), Sugie-Lu (2.77%), Joffe-Barner-Adler (2.89% with res-
triction vy > 0,6), Adachi-Lu-Sugie (3.08%), PR-Yu-Lu (3.10%), BWR-Edmister—
Vairogs—Klekers (3.18%), BWRSP-Brule-Lin-Lee-Starling (3.18%), Patel-Teja
(8.20%), BWRSP-Starling—Han (3.31%), BWRSPSH-Nishiumi-Saito (3.55%),
Trebble-Bishnoi (3.56%), Peng—Robinson (3.65%), Schmidt-Wenzel (3.78%) and
Harmens—Knapp (3.98%) also can be successfully applied.

Key words: Normal boiling point *
Critical temperature ¢ Critical pres-
sure ¢ Critical molar volume
Acentric factor » Latent heat of va-
porization at normal boiling point ¢
Latent heat of vaporization ¢ Vapor
pressure ¢ Liquid density at normal
boiling point ¢ Saturated liquid
density ¢ Liquid density ¢ Gas
density ¢ Model and organic
compound
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