Simposio Brasileiro de Quimica Teorica 2017
12 a 17/Nov, 2017, Aguas de Linddia/SP, Brasil

Uso da Expanséao de Redlich-Kister e do Modelo SMD
para Prever Equilibrio de Fases em Misturas Binarias

Fernando M. Lisboa e Josefredo R. Pliego Jr.

Departamento de Ciéncias Naturais, Universidade Federal de Sdo Jodo del-Rei,
36301-160 S&o0 Jodo del-Rei-MG, Brazil

Equilibrio de fases é um topico classico em quimica e de grande importancia em
processos de separacao[1,2]. No caso de sistemas liquidos binarios, € bem conhecido que
a energia livre de mistura pode ser expressa pela expansao de Redlich-Kister:
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O primeiro e segundo termos do lado direito correspondem a energia livre ideal da
mistura. Os parametros A e B estdo relacionados ao desvio da idealidade, e X1 e X2 séo as
fracGes molares dos respectivos liquidos. Pode-se mostrar que os parametros A e B podem
ser expressos pela energia livre de solvatacdo dos componentes, segundo as equacoes:
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sendo que 1 e 2 sdo os dois liquidos, p a densidade e M a massa molar. As expressdes
acima envolvem a solvatacdo de 1 em 2, de 2em 1, de 1 em 1 e de 2 em 2. Portanto, inclui
informacdo de como cada componente interage com O outro e consigo mesmo.
Essencialmente, esta abordagem utiliza a expansdo de Redlich-Kister como uma
interpolacdo para conectar os potenciais quimicos de cada componente na fase pura e em
diluicdo infinita. Desta forma, a energia livre de solvatagcéo pode ser obtida por qualquer
método que funcione para diluicdo infinita (e também auto-solvatacdo). Neste trabalho,
utilizamos o modelo SMD, que € um modelo universal, no sentido de que uma vez
conhecidas certas propriedades do solvente, este pode ser inserido no modelo. Assim, as
equacdes 1 a 3, juntamente com o0 modelo de solvatacdo SMD, foi utilizado para o calculo
da separacéo de fases de nove misturas liquidas binarias, com um total de 18 pontos de
composicdo de fases. Os resultados teoricos de fragdo molar do menor componente em
cada fase estdo apresentados na Figura 1, expresso como -Log da fragdo molar. Como
pode-se observar, ha uma boa correlagio entre teoria e experimento, com R? igual a 0.72,
mostrando que o modelo pode ser utilizado para uma répida previsao semi-quantitativa
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de composicdo das fases. Além disso, a presente abordagem expande nossa primeira
investigacdo sobre o uso do modelo SMD e teoria de solucdes regulares para prever
separacao de fases [3].
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Figura 1. Gréfico do logaritmo na base 10 da fracdo molar do menor componente em cada
fase. Valores tedricos versus experimentais. R = 0.72.
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