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Рассмотрены вопросы модернизации ранее разработанного программного продук-

та, позволяющего анализировать адекватность моделей, используемых для расчета 

свойств газовых и жидких сред. В результате модернизации появляется возмож-

ность анализа адекватности моделирования фазовых равновесий 

в газожидкостных системах и поиска оптимальных значений параметров бинарно-

го взаимодействия между компонентами. Данная программа может помочь разра-

ботчику технологического процесса выбрать уравнения состояния и определить 

значения бинарных коэффициентов для каждого конкретного случая. В качестве 

примера приведены результаты сравнительного анализа результатов моделирова-

ния фазового равновесия в системе «метан – пентан» с помощью уравнения Пенга – 

Робинсона со справочными данными. 
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Проведение расчетов различных процессов и аппаратов нефтегазовой 
и химической промышленности зачастую связано с использованием различных 
кубических уравнений состояния вещества [1–5]. Они позволяют проводить рас-
чет фазовых равновесий и определять объемы и составы паровой и жидкой фаз. 

Для повышения точности прогнозирования составов фаз 
в многокомпонентных системах используются параметры бинарного взаимодей-
ствия kij, которые участвуют в усреднении свойств. Так, например, для уравнения 
Пенга – Робинсона параметры перекрестного взаимодействия (aa)ij определяют-
ся по формуле [1] 

 ( ) ( ) ( ) ( ) jiijij aaka aa-=a 1 ,  

где (aa)i, (aa)j – константы уравнения для чистых веществ. 

Значения параметров бинарного взаимодействия kij определяются эмпириче-
ским путем. В настоящее время существует большое количество справочных 
данных по значениям указанных параметров [1–3]. 

Однако зачастую специалисту целесообразно иметь в своем распоряжении 
программный продукт, который бы позволял провести сравнение результатов 
моделирования фазового равновесия с экспериментальными данными и при 
необходимости подобрать оптимальные значения kij, обеспечивающие их 
наилучшее согласование. 

Ранее был описан программный продукт для проверки адекватности расчет-
ных моделей, используемых для прогнозирования свойств газов и жидкостей [6]. 

В рамках настоящей статьи представлено расширение возможностей указанной 
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программы, позволяющее проводить сравнение теоретических и эксперимен-
тальных составов фаз и оптимизировать значения параметров бинарного взаимо-
действия kij. 

Сравнение экспериментальных данных [1] и результатов моделирования  

для системы «метан – пентан» 

xЭ, % мол. yЭ, % мол. tЭ, °С pЭ, атм tР, °С xР, % мол. 

0,15 20,9 37,8 1,36 38,0 0,15 

0,84 58,9 37,8 2,72 38,3 0,82 

1,54 71,6 37,8 4,08 38,6 1,49 

2,20 78,0 37,8 5,44 38,9 2,15 

2,90 81,8 37,8 6,80 39,2 2,81 

4,58 87,0 37,8 10,2 39,8 4,44 

6,26 89,4 37,8 13,6 40,8 6,03 

9,58 91,9 37,8 20,4 41,8 9,16 

12,8 93,2 37,8 27,1 42,0 12,2 

19,1 94,3 37,8 40,8 42,8 18,2 

25,1 94,6 37,8 54,3 43,7 23,8 

31,4 94,7 37,8 68,0 43,4 29,4 

37,5 94,6 37,8 85,0 42,2 36,2 

43,9 94,1 37,8 102,0 41,8 42,7 

50,4 93,3 37,8 119,0 41,5 49,0 

 

 

у, % мол. 

 
         x, % мол. 

Фазовая диаграмма парожидкостного равновесия в системе «метан – пентан» 

(точки – экспериментальные данные [7], линии – результаты моделирования) 
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В качестве примера работы программы представлены результаты моделиро-
вания с помощью уравнения состояния Пенга – Робинсона газожидкостного рав-
новесия для системы «метан – пентан», экспериментальные данные для которой 
имеются в справочной литературе [7] (см. таблицу и рисунок). 

Моделирование проводилось в следующем порядке:  
– для каждой точки в качестве исходных данных задавались состав пара 

и давление в системе, соответствующие результатам эксперимента [7]; 

– производилось определение расчетного значения температуры начала кон-
денсации пара; 

– для указанных значений температуры и давления определялся состав жид-
кой фазы. 

Результаты сравнения приведены в таблице и на рисунке. Здесь через x и y 

обозначены мольные доли метана в жидкой и паровой фазах соответственно. Ли-
ния соответствует результатам расчетов с помощью уравнения состояния Пенга 

– Робинсона, точки – экспериментальным данным [7]. Анализируя расхождения 
между расчетом и экспериментом данных таблицы, пользователь программы 
может оптимизировать значение параметров бинарного взаимодействия. 
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This paper is devoted to modernization software that allows check the correctness of gas 

and liquid properties models. After modernization this software can compare calculated 

phases compositions with available experimental data and find the optimal binary coeffi-

cients values. This software can help the process developers to choose equation of state 

and binary coefficients in each specific case. Also this paper contains a comparison exam-

ple of calculated and experimental compositions in "methane – pentane" system. 
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