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Tinh nhiét dung riéng ding dp va enthanpy cia cdc hydrocarbon (ankan, anken,
ankin), cdc chdt hitu co chita oxy va mét sé cac chdt vé co trong khodng nhiér do nr 298K
dén 1500K.

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

1500K

MO AU

Khi tinh todn can bang nang lugng clia cdc qua trinh cong nghé rit can biét cic
gid tri nhiét dong hoc cha céc cdu tir va ctia hon hop trong diéu kién cong nghé thuc
t€. Dac biét khi tinh todn bing phuong phip mo phong thuc hién trén mdy vi tinh, viéc
tinh todn theo céc s6 liéu thuc nghiém cho trong cdc s6 tay tra ciru gap nhiéu kho
khan. Trong cong trinh nay s€ tién hanh xay dung cic phuo‘ng trinh héi quy thuc
nghiém dé tinh todn nhiét dung riéng ding dp, enthanpy cla cdc don chat trong
khoang nhiét do tir 298K dén 1500K.

PHUONG PHAP TINH TOAN
1. Tinh nhiét dung riéng dang ap cic chat tai cic nhiét do khac nhau.

Céc gid tri nhiét dung rieng C, cla cdc chit hifu co & cdc nhiét do khic nhau
duoc cho trong bang dé tra ciu [1 2] Cic gaan d6 cho phép nhanh chong tim thdy gid
tri gdn ding C, ciia cic parafin [3]. Cp cua cdc hydrocabon nhe c6 thé tinh theo

phuong trinh trang thdi [3-5].
D€ tinh todn nhiét dung riéng déng dp tai cic nhiét do khdc nhau c6 thé sk dung
phuong trinh thuc nghiém sau [3,4]:
C,=a+bT+cT +dT (1)
Trong d6: a, b, ¢, d: 1a cdc hé s6 (khdc nhau d6i v6i cac khi khidc nhau) dugc

cho & dang bang trong céc tai liéu [3,4].

T : nhiét do, K.

C, : nhiét dung riéng, kcal/mol K.

Theo Ried R. C, Prausnitz J. M va Sherwood T. K [4] : ¢6 thé nhan duoc gié tri C,
& nhiét do cao, v6i do chinh xdc c6 thé chdp nhan duoc sai s6 < 0.5% khi tinh todn
bang phuong phép gidi tich sir dung phuong trinh (1).

Chuong trinh con tinh nhiét dung riéng C, cla cdc hydrocacbon tir C, dén C,,,, cic
hop chat chita oxy va mot s6 h0p chat v6 co trong khoang nhiét do tir 298 K dén 1500
K da duoc xay dung trén co sd s dung phuong trinh (1). Két qua tinh toan pha hop
véi cdc s6 liéu thuc nghiém dua ra trong cdc s6 tay tra ciu [1,2]. Chuong trinh duoc
xdy dung c6 dao dién thuan tién cho ngudi sir dung (hinh 1).
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Hinh I: Tinh nhiét dung riéng cia cic alkan
2. Tinh Enthanpy tai cic nhiét do khiac nhau,

Dé tinh enthanpy c6 thé sir dung cdc phuong trinh trang thdi khi thuc cia
Benedict — Webb — Rubin (BWR). Soave — Redlich -~ Kwong (SRK), Peng -
Robinson (PR) [3,4]. Tuy nhién viéc tinh enthanpy theo cic phuong trinh trang thdi
khi thuc cua cdc tic gia & cdc cong trinh da cong b6 [5,6] chi méi gidi quyét vin dé
tinh todn ¢ nhiét do thip T < 550K, cho cic n-paraffin ¢ s6 carbon thap (tixr C, dén
nC,). Cic két qua nhan duge & cic tai li¢u trén chua ddp ing dé gidi quyét bai todn
tinh can bang nang luong cho cic qua trinh thi€t ké cong nghé thudng duoc thuc hién
O nhiét do cao 161 1500K. Dac biét trong giai doan hién nay nhu cdu thiét k€ tinh todn
tu dong bang phuong phdp mo phong dang ngay cang phat trién, mét trong cic vin dé
cdn phai giai quyét la tr dong tinh todn cdc dai lugng nhiét dong.

Trong cong trinh nay thuc hién tinh todn enthanpy cta céic cdc hydrocarbon
(ankan, anken, ankin), cic chdt hitu co chifa oxy va mét s6 hgp chét vo co trong
khoang nhi¢t do tir 298K dén 1500K theo phuong trinh sau [4]:

= [‘cp(ryar
[-' (2)

AH = f'(a+b.T+c.Tz +d TdT 4

Dis. d
AH =(aT +=T> +=T'+=T")!
' & v Mg ), 4)

Trong do a, b, ¢, d la cic hé s6 khac nhau d6i véi timg chat.

Néu tinh theo phuong trinh (4) thi két qua nhdn duoc c6 sai s6 rét
I6n khi tinh & nhiét do cao. nhiét d6 cang cao sai s6 cang 16n. D€ c6 thé
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nhan dugc cdc gid tri enthanpy tai cdc nhiét d6 khac nhau, véi sai s6 cé
thé chdp nhan dugc, d6i v6i tirng chat cdn phai dua vao cdc hé s6 hiéu
chinh €; cho phuong trinh (4). Cic hé s6 nay nhan dugc biang phuong
phép héi quy thyc nghiém. Khi dé6 phuong trinh tinh enthanpy dugc biéu
dién nhu sau:

AH=(aJ"+%.T2 +%.T’ +%.T“)|;:j +E+E +E+ (3)

Két qua nhan dugc d6i véi cic chat khic nhau & cdc nhiét do khac nhau
duoc biéu dién trén hinh 1 va da dugc so sdnh véi cic s6 liéu thuc nghiém dua
ra trong tai liéu [2]. Tir cdc duong cong trén hinh 2 thdy rang cdc két qua tinh
nhan dugc theo phuong trinh (5) phit hogp kha t6t v6i thuc nghiém, c6 thé su
dung trong tinh todn thi€t k&€ cong nghé.

Trén co s& cdc phuong trinh thuc nghiém nhan dugc da thuc hién xay dung
thanh cong chuong trinh con tinh enthanpy ctia cdac hydrocarbon tu C, dén
C,0, cdc hgp chat chita oxy, va moét s6 hop chdt vo co. Chuong trinh dugc xay
dung c6 giao dién thuan tién cho nguoi sit dung (hinh 3). Cic chuong trinh con
tinh nhiét dung riéng va enthanpy da dugc két néi cho phép tinh toan nhanh
chéng va chinh xdc cdc dai luong nhiét dong trong khoang nhiét do tir 298K
dén 1500K . :

Dic biét cic chuong trinh con dugc xdy dung la hé md, cho phép ngudi sur
dung c6 thé phét trién va b xung céc dai lugng ciing nhu cic hop chit méi tuy
theo yéu cdu cong viéc thi€t ké cu thé dé thuc hién tr dong tinh todn céc gid
tri nhiét dong clia cdc don chit va hoén hop cia ching.

Hinh 2: Tinh enthanpy cua cic hop chat chira oxy
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Hinh 3. Dé thi so sanh giira so liéu thuc nghiém va két qua tinh toan cua chuong trinh con tinh AH.

KET LUAN

e Da nhén duoc cic phuong trinh thuc nghiém tinh enthanpy cua cic hop chat hiru
co va mot s6 hop chat vé co thuong gap trong tinh todn thiét ké véi sai s6 <2%.
chap nhian duoc trong tinh todn cong nghé.

* Di xdy dung cdc chuong trinh con tinh nhiét dung riéng ding dp, enthanpy cua
mot s6 hop chat trong khoang nhiét do tir 298K dén 1500K.
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