METODO DE NEWTON RAPHSON

PROBLEMA 1

1. La ecuaciéon de estado de Vander Walls para un gas real

(P+°2j-(V—b)=RT

\

Para los siguientes gases el volumen molar a una temperatura de 80 °C para presiones de 10,
20, 30, 100 atm y las constantes particulares para cada gas son:

Gas a b
CO; 3.599 0.04267
Dimetilamina 37.49 0.19700
He 0.03412 0.02370
Oxido Nitrico 1.34 0.02789

P = atm
R = 0.0.82 atm-L/mol K ]
SOLUCION

e De la ecuacién inicial de Vander Walls se tiene la siguiente definicién y lo dejamos en
funcién de v o sea de esta manera f(V):

(P+\;j-(V—b)=RT

(P-v?)-(V—b)=RT-V?
PV® —bPV? +aV —ab =RTV?
PV® —(bP +RT)V?> +aV —ab =0
f(V)=PV® —(bP +RT)V? +aV —ab =0

e Derivamos la ecuacién f(V) y quedaria expresado de la siguiente manera.
£(V)=3PV? —2:(bP+RT)V +a

e Ahora para tener nuestro valor inicial de V, debemos asig nar un valor pero como se trata de
un gas real; damos un valor supuesto como si fuese ideal con la ecuaci 6n general de los gases

PV =nRT

e Reemplazando datos para encontrar un valor inicial para V y como es nuestro valor que
empezaremos lo denotaremos como Vo, ahora pondremos como base 1 mol de gas seria:

PV = nRT
PV, =nRT
RT
VO = nT
(1)-0.082-(80+273)
Vo = 10

V, =2.896



e Hacemos nuestra primera interacci 6n, sabiendo expresiéon para el método de Newton
Rasphson, asi.

(v,

£(Vv)

PV —(bP+RT)V; +aV, —ab
3PVZ —2(bP +RT)V, +a

e Evaluamos:

V.=V,

e Reemplazamos los valores correspondientes para CO 2 a 10 atm par determinar la primera
interaccién, ya que el proceso terminara cuando tenga un margen de error minimo asi:

Vi =V, <107
Esta ves utilizaremos una precisién de 10-3

10-2.896° — (0.04267 -10+0.082-353.1 5)- 2.896% +3.599-2.896 —3.599-0.04267

V, =2.896 - .
3-10-2.896% —2(0.04267 -10+0.082-353.15)2.896 + 3.599

V, =1.9898
e Comparamos:
1.9898 -2.896/ <10°°

0.9060<10°®

Por lo demostrado sabemos que 0.9062 no es menor que 10 -3, Entonces seguimos la
segunda inferaccion hasta lograr ‘Vm —Vo‘ <107°.

e Segunda interaccién
PV} —(bP +RT)V2 +aV, —ab
3PV, —2(bP +RT)V, +a

vV, =V,

2 1

10-1.9898° —(0.04267 -10 +0.082-353.15)-1.9898 + 3.599 - 1.9898 — 3.599 - 0.04267
3-10-1.9898% —2(0.04267 -10 +0.082-353.15)1.9898 + 3.599

V, =1.9898 —

V, =1.3752
e Comprobamos:
1.3752-1.9898 <10°°

0.6146 <1073

Por lo demostrado sabemos que 0.6146 no es menor que 10-3. Entonces seguimos las
inferacciones necesarias hasta lograr ‘Vm — Vo‘ <107°.



e Tercera interaccién

PV —(bP+RT)V; +aV, —ab
3PV —2(bP +RT)V, +a

V=V,

10-1.3752° —(0.04267 -10 +0.082-353.15)-1.37527 +3.599-1.3752 — 3.599 - 0.04267
3-10-1.3752% — 2(0.04267 -10 +0.082-353.15)1.3752 + 3.599

vV, =1.3752 -

V, =0.9474

e Comprobamos:
0.9474-1.375/<107°

0.4276 <1073

Por lo demostrado sabemos que 0.4276 no es menor que 10-3. Entonces seguimos las

. . . -3
interacciones necesarias hasta lograr ‘VM - VO‘ <10,

e Cuarta Interaccion
PV — (bP +RT)V2 +aV, —ab
3PV2 —2(bP +RT)V, +a

Vv, =V,

10-0.9474° —(0.04267 -10+0.082-353.15)- 0.94742 +3.599 - 0.9474 — 3.599 - 0.04267
3-10-0.9474% —2(0.04267 - 10+ 0.082-353.15)0.9474 + 3.599

V, =0.9474 -

V, = 0.6299

e Comprobamos

0.6299 —0.9474/ <107
0.31749<10°®

Por lo demostrado sabemos que 0.31749 no es menor que 10-3. Entonces seguimos las

. . . -3
interacciones necesarias hasta lograr ‘Vm - Vo‘ <10,

e Y de igual manera seguimos trabajando las interacciones hasta que se cumpla nuestra
condicién para todos los gases, y cuando esto suceda el valor de V ser & el valor deseado:
Los valores son:

Vs = 0.355226 Abs = 0.27469850 < 10-3 No
Ve = 0.069578 Abs = 0.28564860 < 10-3 No
V7 = 0.045629 Abs = 0.02394864 < 103 No
Vg = 0.046604 Abs = 0.00097469 < 103 Si

e En la interaccién 8 no damos cuenta que 0.00097469 < 10-3. entonces quiere decir que el
valor que corresponde a V es:

Entonces:
El Volumen molar para el CO; es: 0.046604 L/mol

e De igual manera se cambia la presion. Segun condicién de problema (10, 20, 30 , 100
atm)



e Empleando MATLAB abreviaria el trabajo, cuya programaciéon seria para cualquiera de los
gases pedidos; introduciendo los datos para cada gas.

clc

conmandwi ndow;

di sp(date)

fprintf("\n\t\t\t\t Metodos Nunericos');
fprintf('\n\t\t\t\t ::::::::::::::::::::\n');
P=input (' Presion, atm:");

T=i nput (' Tenperatura, °C:');

R=i nput (' Constante del os gases, atnfL/nmol*K :');

a=input (' Ingresa La constante Particular "a" :' );
b=i nput (' Ingresa La constante Particular "b" :' );
disp(' ")

fprintf("\n\t\t\t\t Método Newton Raphson');
fprintf('\n\t\t\t\t :::::::::::::::::::::')'

V=R*(T+273. 15)/ P; % Estinmaci 6n inicial del Volunmen
f V=P*V"3- (P*b+R*T) *VA2+a* V- a*b;
A=abs(V);
error=le-3;
cont =0;
fprintf("\n\n\tn = %l V = 98. 6f fV = 90.8f Abs = 90.8f" , cont, V, fV,
A,
while abs(fV) > error
cont =cont +1;
Vo=V,
f Vo=P*Vo"3- ( P*b+R*T) *Vo"2+a*Vo- a*b;
df Vo=3*P*Vo"2-2* (P*b+R*T) * V+a;
V=Vo- f Vo/ df Vo;
f V=P*V"3- (P*b+R*T) *V*2+a* V- a*b;
B=(V- Vo) ;
A=abs(B);
fprintf('"\n\tn = %l V = 98. 6f fV = 90. 8f Abs = 9%0.8f" , cont, V,
fv, A;
end;
fprintf('\n\n\t El Volunen Ml ar del CO2 es: 98.6f L/nol\n',V);
% C) Cor por aci 6n Virbac
% Cristhian Portal Derechos Reservados

e los resultados para el CO> es:
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04—-Jul-2008 -

Metodos Numsricos
Presidn, atm :10
Temperatura, °C :80
Constante delos gases, atm*L/mol*E :0.082Z2
Ingresa La constante Particular "a™ :3.58%
Ingresa La constante Particular "b"™ :0.04Z&7
Método MNewton Eaphson
n =0 WV = 2.895830 £V = 194.518&£5578 Akbs = 2.88583000
n=1 V = 1.9898&7 £fW¥ = 58.13385141 Abs = 0.5905%&82&7
n=2 V= 1.375221 £fW = 17.58089745 Ab=s = 0.£14&4£53
n=3 V = 0.947418 W = 5.4858%&8143 Abs = 0.4Z7802ZZ7
n =4 V = 0.829925 £V = 1.84074413 A= = 0.31749393
n=35 V = 0.35522&8 f¥V = D0.689151272 Abs = 0.Z274&89850
n =& V = 0.088578 £V = 0.0&&£38555 Abs = 0.285&£48&0
n=77 V = 0.0458289 f¥ = -0.00284733 Ab=s = 0.0Z23245&4
n =8 WV = 0.04c&04 £V = -0.00000533 Abs = 0.000274&9
El Volumsn Molar desl COZ es: 0.04£604 L/maol
== -




