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1) Introducao

A equacao original de Van der Waals fol alterada, a fim de se obter uma
equacao que melhor representasse o comportamento de fluidos estaveis, desde
densidades baixas (gases) ate altas (liguidos proximos do seu ponto triplice).
Com esta abrangéncia, tal equacao poderia ser utillizada para prever o
comportamento de estados nao estaveis da materia (liquidos em pressoes
negativas, vidros), comportamento este dificil de obter experimentalmente. O
presente estudo objetivou a validacao da nova eguacao, onde as pressoes
originais da parcela repulsiva e atrativa foram substituidas e 0s coeficientes
viriais de ordem alta foram obtidos por meio do método matematico denominado
aceleradores de Levin. Utilizando o metano como molécula de estudo, buscou-
se verificar a aplicabilidade da equacao, anteriormente testada apenas para o
argonio, atomo que se aproxima mais do modelo de esferas rigidas do que a
molécula tetraédrica de metano. Através de uma leve alteracao no critério de
convergéncia anteriormente empregado, foi obtido para o argdbnio um metodo
ainda mais eficiente que o originalmente proposto, no que se refere a aderéncia
aos resultados experimentais. Utilizando este novo metodo para o metano,
concluiu-se que, apesar de a nova molécula testada se distanciar mais do
modelo de esferas rigidas, foram obtidos resultados bem satisfatorios.

2) Metodologia

- Equacao de Van der Waals:
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- Acelerador de convergéncia u; de Levin:
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- Correcao da parcela repulsiva da equacao de Van der Waals:
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- Correcao da parcela atrativa da equacao de Van der Waals:
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3) Resultados e Discussao

A utilizacao da nova metodologia obtida, que se baseava em um novo
critério de convergéncia das séries trabalhadas, permitiu a obtencao de
melhores resultados para o argonio do que agueles obtidos por Andre [1] e Calo
[2], em seus respectivos trabalhos.

As Isotermas obtidas na figura 1 mostram que a presente metodologia
produz resultados bem satisfatorios para o0 metano, uma vez que as isotermas
se aproximam bem dos dados experimentais, principalmente a temperaturas
supercriticas. Comparando a equacao obtida com a correcao simultanea
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repulsiva e atrativa com 0s outros metodos, percebe-se a grande melhora que a
metodologia impoe ao modelo de Van der Waals para altas densidades. Observa-
se, também, ligeira melhora em relacao ao mesmo metodo, mas utilizando 0s
aproximantes de Pade, apesar das curvas pouco se diferenciarem.
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Figura 1 — Graficos obtidos para 0 metano nas temperaturas de (a)
273,16K, (b) 240,00K, (c) 190,60K e (d) 175,00K, onde a curva em azul
corresponde a eq. de vdW,; a curva em preto corresponde a eg. com correcao
repulsiva; a curva em verde a ed. de Pade e a curva em rosa a correcao
repulsiva/atrativa de Levin.

4) Conclusoes

Considerando que a estrutura da molécula de metano se distancia bastante
do modelo de esferas rigidas qguando comparada ao argonio, as isotermas obtidas
sao bem plausiveis. Para a agua, que se distancia quase gue completamente da
teoria proposta, os resultados foram bem insatisfatorios, como ja era esperado. A
equacao obtida para esta substancia nao se aproxima dos dados experimentais
para altas densidades, ja que a obtencao dos parametros necessarios para esta
convergéncia nao foram nem sequer obtidos. Podemos, finalmente, concluir que o
metodo proposto fol validado, dentro de suas limitacoes.
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