Exercicio Equilibrio Quimico

Uma mistura estequiométrica de CO e O2 em um vaso, inicialmente a 1 atm e 300 K,
€ explodida. Calcule a composicao dos produtos de combustédo a 2500 K e a presséo
da mistura.

A equacao da reacdo de combustéo é:
1
CO + 502 ES COZ

Sabendo que a resolucdo do exercicio acima foi apresentada em sala de aula e &
possivel resolver o problema utilizando o EES. Para o mesmo enunciado acima,
recalcule a composicdo dos produtos de combustdo e pressao da mistura, a uma
determinada temperatura 25XY K. Em que X e Y sdo dados pelos dois ultimos
algarismos de seu numero USP, seguindo o0 exemplo abaixo.

EXx.:
Numero USP: 9853261
Temperatura dos produtos: 2561 K

O exercicio deve ser resolvido utilizando dois métodos, lei de acdo das massas e
minimizacdo da energia livre de Gibbs. Use os scripts do EES disponibilizados no
Moodle e lembre que na solucéo do exercicio pelo método de minimizacdo da energia
livre de Gibbs é necessario minimizar uma funcao.
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"This example illustrates how EES can be used to solve multi-reaction che| |alpha jaction can be written:
b [ Hilite vars used once
1CO+1/202=1C02
Main Program
alpha is the dissociation grade in the mixture: (1-alpha)CO2 + alphaCO +
a [kmol]
at the equilibrium the mixture composition will be: ¢ CO2=a 02 + b CO | [n-Tet alpha
. b [kmol]
here, we evaluate an isovolumetric process
¢ [kmol]
Minimizing the Gibb's function can be done directly as is done in this exam ipliers as is done in Gibbs_min
—example problem LaGrange. g_co
v Show amay variables [v Show array variables =
g_co2
: Method . =
To run this program, select Min/Max from the Calculate menu or click on 1 & Golden Section search Bounds mental balances, so there q_02
~are two degrees of freedom. The equilibrium mole fractions of each specific |~ gu_qmc =L D0 n_incial
Sensitivities n_Tot [kamol]
The following function illustrated the passing of sring variables. " I Display Sensitivities in Solution P_final
. - P_inicial [bar]
SUnitSystem SI K bar kJ molar Controls Wy aiin o | LG & P_ref [bar]
$TabStops 0235 in a
Max. function calls [400 TIK
{Function Gibbs(IG§; T; P_ref) Rel. conv. tolerance |1.000E-09 T_inicial [K]
"This function can be used just like any builtin property functions 1t can bé | & gtop if emor oceurs nd will be available just as X CO
—other property function.” =
Gibbs:=Enthalpy(IG§;T=T)-T*Entropy(IG$;T=T:P= P_ref) X Cancel x €02
End Gibbs} Log Results - x_02
Also log these variables
I~ Not logging (Click te change]
T=2500 [K] "specif " "
T_inicial= 300 [K] ; P_inicial = 1*convert(atm,bar) : n_inicial=1 isclnancliolstorelihelloolfile mole number”
P_re=1"convert(atm,bar) ‘
c+b=n_inicial " balance for element C, based on 1 kmol of reagent CO2"
2%c+2%a+b=2"n_inicial " balance for element O, based on 1 kmol of reage
‘Total moles and mole fractions” ©
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