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O crescente uso de programas de simulação de processos requer uma boa
base  de  predição  de  propriedades  de  mistura.  Assim,  o  aprimoramento  de
programas de predição de propriedades de mistura se faz necessário. Então, este
trabalho tem o objetivo de tornar o programa de predição de propriedades de mistura
COSMO-SAC-Phi  adaptado  ao uso  em  situações  reais.  O  programa  funciona
baseado na metodologia COSMO, e com a adição de 4 parâmetros, sendo eles: Rk,
que representa o volume expresso em Å³; bh, que representa um volume livre para a
substância; δ e δT, que juntos formam uma equação de dispersão, dependente da
temperatura. A metodologia COSMO fornece, a partir do cálculo das superfícies de
cargas de uma molécula, as forças de interação eletrostáticas entre duas moléculas,
ao passo que os 4 parâmetros mencionados, complementam este cálculo para que
seja  possível  encontrar  as  forças  de  interação  total  entre  estas  moléculas,
permitindo o cálculo do coeficiente de atividade em mistura, e por consequência,
propriedades de mistura. No entanto, para que estes parâmetros funcionem para
cada  substância,  é  necessária  a  calibração  deles,  e  para  isto  se  usam  dados
experimentais de pressão e volume de saturação, das substâncias puras. Como a
aplicação para muitas simulações reais envolve substâncias que carecem de dados
experimentais  destas  propriedades,  estudaram-se  métodos  alternativos  para  a
calibração dos parâmetros Rk e bh. Para os casos do parâmetro Rk, descobriu-se
que ele se relaciona bem com o volume associado à superfície de cargas obtida pelo
modelo COSMO, de modo que pode-se obter uma boa estimação do parâmetro Rk a
partir deste volume. Já para o parâmetro bh, mesmo com o auxílio de programas de
inteligência artificial, até o presente momento não foi encontrado um padrão óbvio
para o parâmetro.


