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INTRODUCAO RESULTADOS E DISCUSSOES

A partir da teoria de superficie de contatos COSMO-RS?, Obteve-se uma alternativa para a estimacao dos
o modelo COSMO-SAC-Phi? consegue prever dados de  parametros, em casos com auséncia de dados
equilibrio de misturas com consideravel sucesso. No  experimentais para volume de saturacao das substancias
entanto, o modelo envolve 4 parametros gue precisam puras. Observou-se, também, que ndo houve uma piora
ser estimados com dados experimentais de substancias  significativa nas predicoes para substancias puras,
puras. Estes dados nem sempre estao disponivels, mostrando que a reta fol de fato util, e que os resultados
principalmente os de volume de saturacao. Entao, nesse nao sao comprometidos quando removemos um
trabalho, propbe-se um metodo alternativo para estimar parametro. .

os parametros do COSMO-SAC-Phi, tornando possivel |
sua aplicacdo em casos de Ilimitacao de dados
experimentais.

Perfil Sigma

CONCLUSAO

A0 usarmos uma aproximacao baseada no modelo
Sozs otz o i oo s COSMO - para prever o parametro de volume usado no
COSMO-SAC-Phi, conseguimos contornar um problema

METODOLOGIA de auséncia de dados de volume de saturacdao, comuns

Estimativa dos parametros Pasametios sstmados X Volumes COSHO para algumas substancias, e ainda sim nao comprometer a

com O programa sem qualidade dos resultados.
alteracoes

f(x) = 1.3965 x — 18,3731
R? = 10,9925

Comparacao do parametro de
volume com os volumes *
previstos pelo COSMO ) =

VLE Benzeno e N-Formilmorfolina

Estimativa do parametro de
volume com o auxilio da Volume COSMO
equacao isolada

Uso no programa do novo
parametro de volume
econtrado.
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O programa SO precisa ajustar
3 parametros




