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RESUMO: As equacbes de estado cubicas sdo os modelos termodindmicos mais
aplicados para a correlagdo e predicdo do equilibrio de fases a altas pressdes. Sdo
utilizadas para calcular grande parte das propriedades necessarias para realizar os
balancos de massa e energia, tanto para substancias puras quanto para misturas. Este
trabalho teve como objetivo estudar o comportamento do equilibrio de fases da
mistura etano e n-eicosane, utilizando as equacbes de estado de Peng-Robson e SRK.
Para tanto, foram usados os softwares GPEC para obtencdo de dados e o ORIGIN para
plotar os mesmos em graficos.

PALAVRAS-CHAVE: Equilibrio quimico. Etano. N-eicosane.

ABSTRACT: The cubic state equations are the most applied thermodynamic models for
the correlation and prediction of phase equilibrium at high pressures. They are used to
calculate most of the properties necessary to carry out mass and energy balances, both
for pure substances and for mixtures. This work aimed to study the phase equilibrium
behavior of the ethane and n-eicosane mixture, using the Peng-Robson and SRK state
equations. For this purpose, the GPEC software for obtaining data and the ORIGIN
were used to plot them in graphs.

KEYWORDS: Chemical equilibrium. Ethane. N-eicosane.

1 INTRODUGAO

Conhecer o comportamento de fase das misturas binarias de hidrocarbonetos
superiores é de particular interesse na tecnologia da producdo de petrdleo e gas
natural. Do ponto de vista cientifico, as misturas desse tipo tém aspectos que as
tornam interessantes para estudar, uma vez que ocorrem desvios da ideia. Esse

! Trabalho na &rea tematica de Termodindmica — Engenharia Quimica -V Congresso Mineiro de
Engenharia e Arquitetura, realizado de 5 a 9 de novembro de 2018.
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comportamento ndo ideal é causado principalmente por diferengcas no comprimento
da cadeia. Consequentemente, varios tipos de comportamento de fase devem ser
esperados (PETERS; DE ROO; LICHTENTHALER, 1987).

O n-eicosano é um alcano linear que tem a férmula empirica CyoHs,. Nesta
composi¢ao tém-se 366.319 isbmeros. O n-eicosano tem uma deficiente aplicagdo na
industria petroquimica, dado o seu elevado ponto de inflamacdo, o que o torna um
combustivel ineficiente (GUTMAN, 2008).

Etano é um composto quimico de férmula C;Hg. Ele é um alcano, isto é, um
hidrocarboneto alifatico. Em CNTP, etano é um gas sem cor e sem cheiro. Ele é o mais
simples hidrocarboneto saturado contendo mais de um atomo de carbono. Etano é um
composto de importancia industrial, pela conversdo do mesmo em etileno. Em escala
industrial, é produzido a partir do gdas natural e do refino do petrdleo. (SAFFIOTI,
1968).

O sucesso da simulacdo de processos de separacdao depende da precisdo da
modelagem termodinamica do equilibrio de fases. As equac¢bes de estado cubicas sdo
os modelos termodindmicos mais aplicados para a correlacdo e predicdo do equilibrio
de fases a altas pressdes e estdo disponiveis nos principais simuladores de processos.
Sdo utilizadas para calcular grande parte das propriedades necessdarias para realizar os
balancos de massa e energia, tanto para substdncias puras quanto para misturas,
dentre elas destacam-se as composicdes e as densidades das fases liquida e vapor,
além das entalpias e entropias das correntes. A precisdo do calculo do equilibrio de
fases com as equacdes de estado é representada pelos pardametros de interacao
binaria das regras de mistura aplicadas, que sdo as relacbes que expressam a
dependéncia com a composicao dos parametros das diferentes equagGes de estado
(ARAUJO, 1997).

Utilizando Peng-Robson e SRK como equac¢bes de estado, este trabalho teve
como objetivo estudar o comportamento do equilibrio de fases da mistura etano e n-
eicosane. Utilizou-se o software GPEC para obteng¢ado de dados e o ORIGIN para plotar os
mesmos em graficos. Apds isso, realizou-se um estudo desses resultados com comparagao
bibliografica.

2 REVISAO TEORICA
2.1 EQUILIBRIO DE FASES

A habilidade de se entender, modelar e predizer o equilibrio de fases se faz
necessdria para o projeto de processos de separac¢ao industrial. O equilibrio de fases e
a modelagem termodindmica estdo no coracdao dos projetos de processos quimicos
(SANDLER, 1994).

Segundo Prausnitz, Lichtenthaler e Azevedo (1999), a correlacdo entre o
equilibrio de fases e a termodinamica foi estabelecida ha mais de um século por J. W.
Gibbs. E importante destacar que as composi¢des de equilibrio entre duas fases sdo,
em sua maioria, muito diferentes entre si. Devido a essas diferengas nas composicoes,
existe a separac¢do das misturas. Essa separa¢ao pode ser feita por meio de destilacao,
extracdo e de outras operac¢des de contato entre fases (PRAUSNITZ; LICHTENTHALER;
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AZEVEDO, 1999).
2.1.1 Campo experimental

Muitos dados de equilibrios de fases vém sendo obtidos por meio de pesquisas
experimentais com o intuito de melhorar a representagao, principalmente em
simulacdo, dos processos.

O Estado de Equilibrio de um sistema é essencial na Termodinamica. Isso se da
devido a dissipacdo de gradientes do sistema ou as forcas motrizes que causam
transferéncias nos processos espontaneos que ocorrem na natureza. A natureza
precisa do equilibrio depende tanto do tipo de sistema quanto das restricdes impostas
ao sistema pelas suas vizinhancas imediatas e seu recipiente - volume fixo ou
temperatura constante (SANDLER, 1999).

As caracteristicas gerais do estado de equilibrio sdo: i) ndo varia com o tempo;
ii) o sistema é uniforme (isto é, sem gradientes internos de temperatura, pressao,
velocidade ou concentragdo), ou é composto por subsistemas uniformes; iii) todo o
transporte de calor, massa, ou trabalho entre o sistema e suas vizinhancas é zero; iv) a
taxa liquida de todas as reagGes quimicas € nula. Com tempo suficiente o estado de
equilibrio é sempre alcancado em um sistema fechado sem transferéncias de massa,
calor ou trabalho através de suas fronteiras. Para sistemas abertos, dependendo da
natureza da interacdo entre sistema e vizinhancas, o estado de equilibrio também
pode ser alcancado (SANDLER, 1999).

2.2 EQUAGAO DE ESTADO: SRK E PENG-ROBSON PARA MISTURAS.

A equacdo de estado, também chamada de relagdo P-v-T, relaciona as variaveis
de estado permitindo a obtenc¢do de qualquer variavel em funcdo de duas variaveis de
um determinado estado. De acordo com Rojas (2008), o calculo das propriedades de
uma mistura utilizando a equag¢ao de estado de Peng-Robinson pode utilizar a regra de
combinagdo cldssica de Van der Waals para avaliar o parametro da mistura. Essa regra
leva em consideragdo o potencial de combinagdo em pares de cada espécie através de
uma constante empirica de iteragao bindria kij.

As propriedades termodinamicas podem ser estabelecidas pelo uso da equagao
de estado cubica de PENG-ROBINSON (1):

_R__ am
P= V—-b  V(V+b)+(V-b) (1)
onde:
R?Tc?
a(Tc) = 0,45724 e (2)

a(T) = a(Tc)a(Tg, w) (3)

b=0,0778— (4)
Pc
1 1
a5=1+Km(1—TR2> (5)
K,, = 0,37464 + 1,54226w — 0,26992w? (6)
Zc=0,307
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Na Equacdo (1) P, V e T representam a pressdo, o volume molar e a
temperatura absoluta, R é a constante dos gases e "a" e "b" sdo os pardmetros da
equacao, relacionados com a forca de atracdo intermolecular e volume das moléculas,
respectivamente.

Para estender o uso das equacdes de estado para misturas de componentes,
adota-se a mistura como sendo um pseudo componente puro nas mesmas condicées
de P e T. A constante da equacdo, para a mistura (an), foi relacionada com a constante
"a" dos componentes puros pela regra de mistura cldssica e por uma regra de mistura
dependente da composicdo. Nesta ultima (Equacdo (8)), a dependéncia da composicdo
esta diretamente relacionada com os parametros binarios Ka; e Ka; o que ndo ocorre
na regra de mistura cldssica, Equacéo (7).

am = X X %% (aga;;)?(1 — Kay;) (7)

1
am = X X %% (@) (1 — xKa;; — x;;) (8)

A Equacdo (7) representa a constante média da composicdo da mistura obtida
pela regra de mistura classica proposta por van der Waals em 1890, ja a Equacdo (8) é
uma regra de mistura empirica, contendo dois pardmetros bindrios (Ka;'Kaj)
dependentes da composicao, proposta por Stryjek e Vera (1986).

A equacgao SRK foi proposta por Soave (1972) como um melhoramento da
equacdao de estado de Redlich-Kkwong (REDLICH; KWONG, 1949). Desde que foi
proposta em 1972, esta equagdo se estabeleceu entre as EdEs mais utilizadas em
simulagdo e modelagem termodinamica de processos pela industria em geral,
juntamente com a equag¢ao Peng-Robinson. As equagdes de SRK se ddo por:

nc
1
b = Nz Nibi
i=1
nc nc

a(T) = %Z Z NiNj\/a;pi(T) /ajfpj(T) (1= ky

i=1j=1
b; = 0,08664 RTci
P Pci
(RTci)?
a; =0,42748 ————
Pc
p= RT a(T
" V—b VI +Db
2
T
¢; =1+ (0,480 + 1,574w; — 0,176w;?)[ 1 — T
ci

Tanto para SRK quanto para Peng-Robson, temos o termo kij que representa
um parametro de interagdo bindria entre os componentes i e j. Numa mistura, sua
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determinacdo deve ser feita para cada par de componentes i e j, utilizando-se para isto
dados experimentais de equilibrio do sistema bindrio correspondente. Os parametros
kij tém como funcdo corrigir os desvios da idealidade apresentados por cada par de
componentes da mistura, de modo a se obter um melhor ajuste da equacdo aos dados
experimentais.

Em sua pesquisa, Gegorowicz et al. (2001) comprovaram de forma qualitativa
gue para misturas de hidrocarbonetos usa-se Kij e Lij igual a zero. No entanto as
moléculas de etano e n-eicosane diferem consideravelmente em tamanho. Peters, De
Roo e Lichtenthaler (1987) estimaram os valores para ambos os parametros de
interacdo bindria para SRK, conforme a Tabela 01.

TABELA 01: Parametros de Interacdo bindria por Peters
Temperatura Kij Lij

450K 0,0453 0,0377
Fonte: Peters, De Roo e Lichtenthaler (1987).

2.3 PARAMETROS DE INTERACAO BINARIA DE MISTURA Kij e Lij

Os parametros de interacdo binaria (Kij) sdo de extrema importancia nas
predicdes do equilibrio de fases entre hidrocarbonetos em misturas contendo dois
componentes. Tais valores auxiliam na determinacdo do comportamento de misturas
para as quais ainda ndo existem dados experimentais. O estudo do comportamento de
tais compostos na mistura permite um melhor conhecimento das propriedades
termodinamicas no equilibrio de fases antes mesmo de serem realizados experimentos
(BARROS et al., 2015).

Os valores de Kij influenciam diretamente no comportamento das equagGes de
estado cubicas e, portanto, no valor dado por essas equagées. Tais parametros podem
ser determinados a partir de simulagdo, utilizando equag¢des, pela combinagao de
dados experimentais, por pacotes das bibliotecas dos softwares utilizados e também
em tabelas fornecidas por livros ou outros documentos. Estudos mostram que a
escolha destes parametros deve ser de acordo com cada equagdo utilizada, assim,
existe uma relagao de valores de parametros Kij para a equagdo de Peng-Robinson e
outros valores a serem utilizados para a equagdo SRK (OLIVEIRA et al., 2003). Assim, a
busca de dados experimentais e a escolha correta dos parametros a serem utilizados
na simulacdo sdo de extrema importancia para o bom resultado do estudo.
Permitindo, entdo, um melhor conhecimento das propriedades termodinamicas em
equilibrio de fases.

2.4 EQILIBRIO FASES DE MISTURAS
A classificagdo de misturas de fases é explicada por Prausnitz, Lichtenthaler e

Azevedo (1999). O mesmo divide o equilibrio de fases de misturas bindrias em seis
grupos/ modelos que estdo demonstrados na Figura 01.
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FIGURA 01: Modelos Equilibrio de fases
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Fonte: PRAUSNITZ; LICHTENTHALER; AZEVEDO (1999).

E importante ressaltar que estes modelos levam em conta as regras de misturas
de Vander Walls, que prediz praticamente todos os equilibrios de fases de misturas
bindarias.

2.5 ETANO

O etano é um hidrocarboneto gasoso alifatico saturado, inflamavel, incolor e
inodoro. E o segundo membro da série dos hidrocarbonetos alcanos (parafinas). Tendo
como ponto de fusdo -183 eC e ponto de ebulicdo é de -89 2C. O mesmo é encontrado
no petroleo, gas natural e em gases de instalacdes de coque, além da obtencdo através
da adicdo de hidrogénio ao etileno (RODRIGUES, 2012).

O etano é usado principalmente para aquecimento sendo utilizado na industria
guimica para producdo de etanol, acetaldeido, acetato de vinila, cloreto de etila,
dicloroetano, estireno, polietileno entre outros. Na industria metaldrgica, tem sido
utilizado em tratamento térmico de metais. Também vem sendo usado como gas
refrigerante com o intuito de desenvolver temperaturas criogénicas em sistemas de
refrigeragdo, quando em pequenas quantidades pode ser utilizado na preparagdo de
misturas padrdo para calibragdo de instrumentos analiticos (RODRIGUES et al., 2012).

2.6 N- EICOSANE

O n—eicosane é um alcano com a férmula quimica CyoHs2, 0 mesmo possui
366.319 isbmeros constitucionais. Tem pouca utilidade na industria petroquimica, ja
gue seu alto ponto de fusdo faz dele um combustivel ineficiente (PUBCHEM
COMPOUND, 2004).

O n-eicosane (o isdmero estrutural de cadeia reta do icosano) é o composto
mais curto encontrado nas ceras de parafina usadas para formar velas. O tamanho,
estado ou inatividade quimica do deste ndao o exclui dos tracos que suas contrapartes
alkane menores possuem. E uma molécula ndo polar, incolor, quase ndo reativa,
exceto quando queima; é menos denso que insoluvel em agua. Sua caracteristica nao-
polar significa que sé pode realizar uma ligacdo intermolecular fraca (forcas
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hidrofdbicas / van der Waals). A transi¢cdo de fase deste a uma temperatura moderada
faz dele um material candidato a mudanca de fase, ou PCM, que pode ser usado para
armazenar energia térmica e controlar a temperatura (PUBCHEM COMPOUND, 2004).

3 MATERIAIS E METODOS

Com o intuito da melhor compreensdo do estudo e organizacdo da obtencdo de
resultados, foi conveniente a divisdo dos materiais € métodos empregados neste trabalho
em etapas, que serdo apresentadas a seguir:

3.1ETAPA1

Este primeiro passo se deu por meio da pesquisa bibliografica, com o intuito de
entender as equacbes de estado cubicas e a ligacdo das mesmas com os modelos
termodinamicos para a correlacdo e predicdo do equilibrio de fases a altas pressodes.

Neste mesmo passo fez-se a pesquisa com a intencdo de determinar os
parametros de Kij e Lij na literatura para fazer uma analogia entre o uso destes ou a
exclusdo nas equacgoes cubicas de estado, uma vez que, no presente trabalho, fizeram-se
simula¢des com os dois métodos.

3.2 ETAPA 2

Esta etapa se deu exclusivamente pela obteng¢ao de dados no programa GPEC 3.2.1
BETA dos graficos de fases globais para compostos etano e n-eicosane para as equagoes
de estados cubicas/modelos termodinadmicos: Peng-Robson e SRK com Vander-Walls.

3.3 ETAPA3

A partir dos dados dos graficos de fases globais para compostos etano e n-eicosane
dados pelo programa GPEC 3.2.1 BETA, tanto quando se usou os parametros Kij e Lij
guanto quando se fez a exclusdo dos mesmos, desenvolveram-se os graficos destes dados
obtidos no software e dados experimentais por Peters, De Roo e Lichtenthaler (1987) no
programa Origin com o intuito de estudar as diferencas dos dados experimentais e
simulados.

3.4 ETAPA4

Nesta penultima etapa, discutiram-se os resultados dos graficos obtidos segundo
bibliografia desenvolvida e foi feita a definicdo do modelo de equilibrio quimico segundo
Prausnitz.

3.5ETAPAS

Fizeram-se as conclusdes quanto ao uso ou ndo dos parametros de interacdo entre
os dois compostos Kij e Lij, além da eficiéncia do software GPEC 3.2.1 BETA quanto aos
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dados tabelados do mesmo e os dados experimentais da bibliografia.

3.6 ETAPA6

ConclusGes da pesquisa bibliografica desenvolvida (dados experimentais) e
comparacao com os resultados modelados neste presente trabalho.

4 RESULTADOS E DISCUSSOES

Conforme ja descrito neste trabalho, utilizou-se Kij e Lij como 0 seguindo as
instrucbes de Peters, De Roo e Lichtenthaler (1987), Peters (1991) e Gregorowicz
(2001).Usando o software GPEC obtiveram-se para n-eicosane e etano os dados,
conforme a Figura 02:

FIGURA 02: Dados GPEC para os compostos estudados

ETHANE n-EICOSANE
@ @

Tc K] (305, 3200 ac [bar-m~6kmol?] |5 nazn Tc K] [763.0000 ac [bar'm~6kmol?] 150 721¢
Pc [bar] (43,7200 B b 0fmell |0.0s053¢|  Pcbar] (11,6000 B b jmoll |g. 42324z
femoll |, 160172 m |0.525417  fc[fmol] |1,69218¢ m |1,551292

© (0.09949 ® (0,30858

Fonte: Dados da pesquisa.

Estes mesmos dados foram apresentados por Peters, De Roo e Lichtenthaler
(1987), conforme especificados na Tabela 02, mostrada a seguir.

TABELA 02: Pc,Tc e w, por Peters

ELEMENTOS Etano n-eicosane
Te()) 305,33 767,00
Pc(MPa) 4,8717 1,1170
W 0,0908 0,9065

FONTE: Peters, De Roo e Lichtenthaler (1987).

Através dos dados obtidos no GPEC e fazendo uma andlise dos dados
experimentais de Peters (1991), desenvolveram-se as Tabelas 03 e 04, que sdo a

comparagao de UCEP (temperatura consoluta superior) e LCEP (temperatura consoluta
inferior).

TABELA 03: Compara¢ao GPEC x Peters — UCEP

UCEP GEPEC PETERS
Temperatura 307,34 309,0
(K)
Pressdo (bar) 50,4757 52,25
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TABELA 04: Comparagao GPEC x Peters — UCEP

LCEP GEPEC PETERS
Temperatura 306,0822 306,5
(K)
Pressdo (bar) 49,1105 49,2

Através destes dados obtidos, pode-se observar que os valores sdo bastante
parecidos, o que da credibilidade aos resultados do GPEC. Porém é viélido destacar que
utilizaram-se os parametros Kij e Lij iguais a zero no GPEC e Peters (1991). Por mais que o
autor tenha definido esses pardmetros variando-os através das temperaturas iniciais, o
mesmo obteve dados considerando os parametros iguais a zero.

Pode-se levar em consideracdao, também, que ndo ha grande distincdo entre os
dados da equacdao de SRK e Peng-Robson. Peters (1986) obteve um modelo para as
mistura binaria etano/n-eicosane. A figura 03 mostra o gréfico obtido pelo mesmo.

FIGURA 03: Grafico do diagrama global de fase da mistura etano/n-eicosane segundo
Peters

T ——

Fonte: PETERS (1986).

Nas Figuras 04 e 05 tém-se os graficos globais da mistura etano/n-eicosane,
plotados utilizando o Software Origin. Na primeira (Figura 04), considerando os
parametros kij e lij zero e, na segunda (Figura 05), considerando os valores dados por
Peters, De Roo e Lichtenthaler (1987), que sdo para kij e lij, respectivamente, 0,0453 e
0,0377.
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FIGURA 04: Grafico Origin T e P para os compostos etano e n-eicosane — SRK
(parametros 0)
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Através da visualizagdo dos graficos, foi possivel chegar a conclusdao de que a
mistura dos compostos etano e n-eicosane é do tipo IV, segundo os modelos de Prausnitz,
Lichtenthaler e Azevedo (1999) ja mostrados neste trabalho. Foi possivel chegar a esse
resultado analisando algumas caracteristicas e observando os graficos obtidos, além
de, também, ser dado pelo GPEC.

A projecdo P-T para misturas tipo IV tem a linha critica que comeca no ponto
critico de vapor do ponto menos volatil termina Em um ponto final critico inferior
(LCEP) onde ele se conecta a linha trifasica. A linha trifasica é bastante curta e termina
em temperaturas e pressdes mais elevadas em um UCEP. Uma regiao de imiscibilidade
liquido-liquido a temperaturas inferiores a temperatura critica vapor-liquido do
componente mais volatil também é apresentada em Tipo IV (ROWLINSON; SWINTON,
1982).

Usando Kij e Lij, respectivamente, 0,0453 e 0,0377 (PETERS; DE ROO;
LICHTENTHALER, 1987), fez-se o diagrama global pelo GPEC que é apresentado pela Figura
05 utilizando como equagado de estado SRK.

FIGURA 05: Grafico Origin T e P para os compostos etano e n-eicosane — SRK (parametros:
kij = 0,0453 e lij = 0,0377)
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O programa GPEC fez a analise do tipo de mistura dos compostos etano e n-
eicosane segundo os modelos de Prausnitz, Lichtenthaler e Azevedo (1999), e foi
definido como tipo lll. As misturas tipo Il possuem duas curvas criticas distintas. Neste
tipo Ill, uma curva critica comeca a partir do ponto critico do componente puro com a
temperatura critica mais alta e se estende a alta pressdo. A outra curva critica comeca
a partir do ponto critico do outro componente com a temperatura critica mais baixa e
se estende até o UCEP no final de uma linha trifasica (ROWLINSON; SWINTON, 1982).

Fixando a temperatura de 450 K, usando Kij e Lij, respectivamente, 0,0453 e
0,0377 (PETERS, 1987), plotou-se no Origino grafico (Figura 06) de PXY com n-eicosane
dos dados do GPEC e fez-se comparacdo com os dados experimentais na literatura por
Peters, De Roo e Lichtenthaler (1987), que se encontram na tabela 05. Vale destacar,
também, que se usou SRK como equacao, assim como na literatura.

TABELA 05: Dados experimentais para T= 450 K, PETERS (1987)

PRESSAO PRESSAO COMPOSICAO COMPOSICAO n-
(Mpa) (Bar) ETANO EICOSANE
16,310 163,10 0,7945 0,2055
12,426 124,26 0,6945 0,3057
8,840 88,40 0,5800 0,4200
6,825 68,25 0,4967 0,5033
4,831 48,31 0,3980 0,6020
2,726 27,26 0,2588 0,7412

FIGURA 06: Grafico: Dados Experimentais X Dados GPEC
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FONTE: Origin, 2017.

Através da Figura 06, podemos perceber que tanto para os dados do GPEC quanto
para Peters, De Roo e Lichtenthaler (1987), obtivemos uma curva com pontos parecidos
guando a temperatura foi fixada e usando os valores de Kij e Lij.

Em seu trabalho, Peters, De Roo e Lichtenthaler (1987) fizeram um grafico pxy com
os dados experimentais. O mesmo esta representado na Figura 07.
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FIGURA 07: Dados Experimentais Peters
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Fonte: PETERS (1987)

As curvas completas na Figura 07 representam a sec¢do calculada de P, x, y com
dois parametros de interacdo binaria, as curvas tracejadas sdo aquelas com apenas um
parametro de interagdao bindria e as curvas pontilhadas sdo os P, x, y, se¢cdes para as
quais ndo foram utilizados parametros de interacdo bindria. E possivel chegar a
conclusdo de que o Soave-Redlich- equagao de estado de Kwong (SRK) sem aplicagao
de intera¢do bindria os parametros apenas descrevem qualitativamente os dados
experimentais P, x. Isso se da porque o ajuste com os parametros de Kij e Lij sdo
validos e importantes.

Pode-se observar, por meio de comparagao das Figuras 06 e 07, que os dados
experimentais e simulados (GEPC) sdo consistentes.

5 CONCLUSOES

(i) Para a mistura etano/n-eicosane, ndo se pode considerar kij e Lij iguais a zero por
serem hidrocarbonetos com cadeias muito distintas em relagdo ao nimero de carbonos.

(ii) Seguindo os modelos de Prausnitz (1999), esta mistura bindria estudada pode
ser considerada como tipo Ill, quando se leva em consideracdo os parametros de
interacdo bindria.

(iii) Os dados obtidos no GPEC sdo equivalentes aos dados experimentais buscados na
literatura.

(iv) Usando kij e lij como zero da diferenca do valor experimental, entdo para este
composto ndo se pode considerar a regra de Vander Walls sem ajuste da interacdo binaria.
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