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INTRODUÇÃO

A partir da teoria de superfície de contatos COSMO-RS1,

o modelo COSMO-SAC-Phi2 consegue prever dados de

equilíbrio de misturas com considerável sucesso. No

entanto, o modelo envolve 4 parâmetros que precisam

ser estimados com dados experimentais de substâncias

puras. Estes dados nem sempre estão disponíveis,

principalmente os de volume de saturação. Então, nesse

trabalho, propõe-se um método alternativo para estimar

os parâmetros do COSMO-SAC-Phi, tornando possível

sua aplicação em casos de limitação de dados

experimentais.
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RESULTADOS E DISCUSSÕES

Obteve-se uma alternativa para a estimação dos

parâmetros, em casos com ausência de dados

experimentais para volume de saturação das substâncias

puras. Observou-se, também, que não houve uma piora

significativa nas predições para substâncias puras,

mostrando que a reta foi de fato útil, e que os resultados

não são comprometidos quando removemos um

parâmetro.

CONCLUSÃO

Ao usarmos uma aproximação baseada no modelo

COSMO para prever o parâmetro de volume usado no

COSMO-SAC-Phi, conseguimos contornar um problema

de ausência de dados de volume de saturação, comuns

para algumas substâncias, e ainda sim não comprometer a

qualidade dos resultados.
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