Le modele PPR78

PPR78 est I’lacronyme anglais de Predictive Peng-Robinson 1978. Ce modéle utilise
I’équation d’état de PENG-ROBINSON dans sa version de 1978, les régles de mélange de
VAN DER WAALS, et suppose que le coefficient d’interaction binaire kj; est uniquement
fonction de la température T. La méthode est rendue prédictive par le calcul de k; a partir
d’une méthode de contributions de groupes. On donne ci-apres les différentes équations du
modeéle (qui ont toutes déja été présentées séparément auparavant).

L’équation d’état de PENG-ROBINSON s’écrit :
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ou v est le volume molaire, x, la composition globale du fluide, P, sa pression.

Les paramétres am et by, sont estimés a partir des regles de mélange de VAN DER WAALS :
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nc est le nombre de constituants présents dans le mélange. a; et b; désignent les parametres du
corps pur i de I’équation d’état de PENG-ROBINSON.
Ceux-ci sont calculés a partir des relations suivantes :
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Le parametre d’interaction binaire ki, intervenant dans I’equation (2) est calculé a partir de la
formule suivante :
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On notera que la matrice des paramétres Ay, et By, est symétrique, autrement dit : Ay = A et
Bk¢ = Bk De plus Ak = Bk = 0. Ces groupes sont présentés dans le paragraphe suivant.

» Bilan :

Pour mettre en ceuvre la méthode PPR78 de calcul des équilibres entre phases fluides, il suffit
de disposer :

o de la température critique T, de la pression critique P; et du facteur acentrique

des différents constituants du mélange (i [L;nc]).
e de la valeur des paramétres d’interactions entre groupes Ay et By, pour les groupes
impliqués dans les molécules du mélange.

Remarque sur les regles de mélange du modéle PPR78 :

Les régles de mélange de VAN DER WAALS couplées a I’expression du k;; découlent de
I’utilisation des regles de mélange a compacité constante avec une fonction d’exces de type
VAN LAAR.

Dans ce cas, les regles de mélange a compacité constante sont équivalentes a I’utilisation des
regles de mélange de HURON-VIDAL :

* Régles de mélange de HURON-VIDAL :
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* Regles de mélange a compacité constante :
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Pour combiner ces deux approches, il suffit de poser :


http://lrgp.univ-lorraine.fr/axes-de-recherche/reactions-et-reacteurs/thermodynamique-et-energie-therme/le-modele-ppr78/#x1-3r2

Le modéle de VAN LAAR s’écrivant :
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il suffit de multiplier les coefficients Ej; par la constante C pour obtenir I’expression de Ooe”
des régles de mélange de HURON-VIDAL.
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