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Tiiih nhiet dutig rietig dang dp va enthaiipy ciia cdc hydrocarbon (aiikati, aukeii, 
aiikiii), cac chat hint ca chi'ra oxy va mot socac chat vo ca trong khoang nhiet do ti( 29iSK 
den 1500K. 

Calculation of the heat capacity and enthanpy of hydrocarbon (ankan, anken, ankin), 
oxygenates, and satne inorganic compounds in the tetnperatitre range from 298K to 
I500K 

Md DAU 

Khi tinh loan can bang nang lugng cua cac qua Irinh cong nghe rat can bid'l cac 
gia Iri nhidl dOng hoc cua cac ca'u lir va cua h6n hgp trong dieu kidn cong nghe ihuc 
Id'. Dae bidt khi tinh loan bang phuang phap m6 phong thirc hidn tren may vi tinh, vide 
ifnh loan theo cac s6 lieu Ihuc nghidm cho trong cac s6 lay Ira ciiru gap nhieu kho 
khan. Trong cOng trinh nay se tid'n hanh xay dung cac phuang trinh hoi quy thirc 
nghidm d̂  tfnh loan nhidl dung ridng dang ap, enthanpy ciia cac dan cha't trong 
khoang nhidl d6 lur 298K den 1500K. 

PHl/ONG PHAP TINH TOAN r 

L Tinh nhiet dung rieng d^ng ap cac chat tai cac nhiet do khac nhau. 

Cac gid tri nhidl dung ridng Cp ciia cac chat hum ca a cac nhiet do khac nhau 
dugc cho trong bang dd tra ciim [1,2]. Cac gian 66 cho phep nhanh chong tim iha'y gia 
tri gSn diing Cp ciia cac parafin [3]. Cp cua cac hydrocabon nhe c6 ih^ tinh theo 
phuang trinh trang thai [3-5]. 

Dd tfnh loan nhidt dung ridng dang ap tai cac nhiet dp khac nhau c6 ihi six diing 
phuang trinh thuc nghidm sau [3,4]: 

Cp = a + b.T + c.T^ + d.T^ (1) 

Trong 66: a, b, c, d: la cac he so (khac nhau doi v6i cac khi khac nhau) dugc 
cho a dang bang irong cac tai lieu [3,4]. 

T : nhidt 66, K. 

Cp: nhidt dung ridng, kcal/mol.K. 

Theo Ried R. C, Prausnitz J. M va Sherwood T. K [4] : c6 the nhan dugc gia tri Cp 
a nhidl d6 cao, v6i d6 chfnh xac c6 thd' cha'p nhan dugc sai so < 0.5% khi tfnh loan 
bang phuang phap giai lich sir dung phuang irinh (1). 

Chucmg trinh con tfnh nhidt dung ridng Cp cua cac hydrocacbon lir C, den CK,. cac 
hgp cha'l chua oxy va m6t s6 hgp chat v6 ca trong khoang nhidt do tir 298 K den 1500 
K da dugc xay dung irdn ca sa sii dung phuang trinh (1). Ket qua tfnh loan phii hgp 
v6i cac so lidu ihuc nghidm dua ra trong cac s6 lay tra ciai [1,2]. Chuang trinh dugc 
xay dung c6 dao didn thuan lien cho ngudi sir dung (hinh 1). 
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Hinh I: Tinh nhiet dung ricng cua cac alkan 

2. Tinh Enthanpy tai cac nhiet dp khac nhau. 

D6 tfnh enthanpy c6 ihd sir dung cac phuang Irinh trang thai khf ihuc ciia 
Benedicl - Webb - Rubin (BWR), Soavc - Redlich - Kwong (SRK), Peng -
Robinson (PR) [3,4). Tuy nhien vide tfnh cnlhanpy theo cac phuang irinh trang thai 
khi ihuc ciia cac tac gia a cac cong trinh da cong b6 [5,6] chi mai giai quydl van dd 
ifnh loan a nhiet dp ihap T < 550K, cho cac n-paraffin c6 so carbon tha'p (tu C, dd'n 
nC7). Cac kcl qua nhan dugc a cac tai lieu tren chua dap ung dd giai quyel bai loan 
tfnh can bang nang lugng cho cac qua irinh ihidl ke cong nghe ihuong dugc ihuc hien 
6 nhidt dp cao tai 1500K. Dae bidi trong giai doan hidn nay nhu cdu thid't ke tfnh loan 
lu dOng bang phuang phiip mo phong dang ngay cang phai iridn. mot trong cac va'n dd 
c^n phiii giai quydl la lu dpng linh loan cac dai lugng nhidl dpng. 

Trong cong irinh nay ihuc hien tfnh loan enthanpy ciia cac cac hydrocarbon 
(ankan, anken. ankin), cac chat huu ca chura oxy va mot so hgp cha'l v6 ca trong 
khoang nhici dp lir 298K den 1500K theo phuang irinh sau [4]: 

AH=lcp(T)dT 

AH = ĵ 'Ca + ^.r + c J ' -^dT'W 

AH ={a.T-^^T' +^T' +-T*)\l 

Trong do a. h. c. d la cac he s6 khac nhau doi vai timg cha'l. 

(2) 

(3> 

(4) 

Ndu tfnh theo phuang irinh (4) thi kdl qua nhan dugc c6 sai s6 r i t 
Ian khi tinh a nhiet dp cao, nhiet dp cang cao sai so cang Idn. D6 C6 thd 
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nhan dugc cdc gia tri enthanpy tai cac nhidt d6 khac nhau, vai sai so c6 
th^ chSfp nhan dugc, d6i v6i tirng chat cSn phai dua vao cac he so hidu 
chinh Ei cho phuang trinh (4). Cac he so nay nhan dugc bang phuang 
phap h6i quy ihirc nghidm. Khi do phuang trinh tfnh enthanpy dugc bidu 
diSn nhu sau: 

AH=(a.T + -.T' + - J ' +-T')6 + E, + 8, + 8, -h... (5) 

Kd't qua nhan dugc d6'i vai cac chat khac nhau a cac nhidt dp khac nhau 
dugc bi^u didn trdn hinh 1 va da dugc so sanh v6i cac so lieu thuc nghidm dua 
ra trong tai lidu [2]. Tir cac duong cong trdn hinh 2 Iha'y rang cac kd't qua tfnh 
nhan dugc theo phuang trinh (5) phii hgp kha tot vdi thuc nghidm, c6 the six 
diing trong tfnh loan thid't kd' cong nghe. 

Trdn ca s6 cac phuang trinh thuc nghidm nhan dugc da thirc hidn xay dirng 
Ihanh c6ng chuang trinh con tfnh enthanpy cua cac hydrocarbon lir C, den 
Cio, cac hgp chat chira oxy, va mot s6' hgp chit v6 ca. Chuang trinh dugc xay 
dung CO giao didn thuan lien cho ngu6i sir dung (hinh 3). Cac chuang trinh con 
linh nhidl dung ridng va enthanpy da dugc kd't noi cho phep tinh loan nhanh 
chong va chfnh xac cac dai lugng nhidt dpng trong khoang nhidt do lir 298K 
dd'nlSOOK. 

Dae bidt cac chuang trinh con dugc xay dung la he mb, cho phep nguai sir 
dung c6 th^ phat tri^n va bd xung cac dai lugng cung nhu cac hgp chat mai tuy 
theo ydu c5u c6ng vide thid't ke cu thi 6i thuc hidn tu dpng tfnh loan cac gia 
tri nhiet d6ng cua cac don chat va h6n hgp cua chung. 

H6ta Ifr^n^lCAngcv Chujntf ChititnOt^ho* KMh6a ^ M w Tifgup 

I J D I X I 

ĉ c nhî t dd khisc nhau 
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Hinh 2: Tinh enthanpy cua cac hgp chat chiira oxy 
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SO lieu tht/c nghiem ket qua tinh loan 

Hinh 3. Du thi so sanh giua so lieu thuc nghiem va ket qua linh loan ciia chuong trinh con tinh AH. 

K E T LUAN 

• Da nhan dugc cac phuang trinh thuc nghiem tfnh enthanpy ciia cac hap chat huru 
ca va mot so hgp chat vo ca thuang gap trong tfnh loan thid't ke voi sai so <2%, 
chap nhan dugc trong tfnh loan cong nghe. 

• Da xay dung cac chuang trinh con tfnh nhiet dung ridng dang ap, enthanpy ciia 
mot s6 hgp chai trong khoang nhidl dp lir 298K den 1500K. 
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