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Resumen 

 

Este trabajo consiste en la realización de una aplicación sujeta a  una licencia 

libre GNU para el cálculo de propiedades termodinámicas en el entorno 

Android.  

La aplicación constituye una herramienta de cálculo de propiedades 

energéticas y equilibrio para mezclas miscibles, en condiciones alejadas del 

punto crítico y formadas por sustancias no muy dispares químicamente. 

Se hace una descripción del entorno de programación así como cuáles son 

sus distintas versiones hasta la fecha. Además, se explica qué son las 

ecuaciones de estado, su uso y por qué se han seleccionado determinadas 

ecuaciones y metodologías de resolución del equilibrio líquido-vapor. 

Implementación de tareas asíncronas, ecuación de volúmenes trasladados y 

base de datos en SQL como mejora a la versión anterior, presentando así una 

herramienta distinta a las que podemos encontrar actualmente en la PLAY 

STORE. 

Finalmente, se desarrollan una serie de ejemplos para demostrar su 

funcionamiento al igual que unos manuales de uso de las aplicaciones. 
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Abstract 

 

This Project consists on the completion of an application subject to a free GNU 

license to calculate thermodynamic properties in Android programming 

environment.  

The app is a tool to calculate energetic and balance properties for miscible 

mixtures, in conditions remotes of critical point and formed by similar 

substances. 

For the programming environment is made thus a description of it as what are 

its different versions so far. Similarly explains what are the equations of State, 

its use and why he selected certain equations of State and resolution of the 

vapor-liquid equilibrium methodologies. Use of AsyncTask, SQL database and 

volume translated equation to complete de app’s last version, obtaining an 

original application that was not available on PLAY STORE. 

Finally, a number of examples are developed to demonstrate its operation as 

well as a few manuals to facilitate the use of the applications. 
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1.1. Antecedentes 

 

El desarrollo de este Trabajo de Fin de Grado está basado en el Proyecto de 

Fin de Carrera de Álvaro Cabeza Sánchez, titulado ‘Cálculo de propiedades 

termodinámicas y simulación de reactores en tiempo real en el entorno de 

programación Android’. Sobre su aplicación ‘Calculator of Termodynamic 

Propierties’ se han implementado una serie de mejoras y añadido nuevas 

funcionalidades, que serán explicadas posteriormente en el apartado de 

‘Objetivos’. (Cabeza Sánchez, 2012). 

 

1.2. Introducción al entorno Android 

 

Android es un entorno de programación para dispositivos móviles y tablets 

que, gracias a los esfuerzos de Google y  Open Handset Alliance (unión de 

asociaciones que buscan un mercado de telefonía móvil más abierto y libre) 

es una de las principales plataformas utilizadas hoy en día  (Ableson, Sen, 

King, & Ortiz, 2012). 

Es un software de código abierto que incluye un sistema operativo (basado en 

Linux), un middleware (software que permite la interactuación de la aplicación 

con otras) y las bibliotecas API (Meier, 2009). 

Por otro lado y para evitar confusiones muy generalizadas cabe reseñar que 

Android no es: 

 Una aplicación de Java ME (la parte de Java orientada a la 

programación de dispositivos móviles). Si bien es cierto que usa el 

lenguaje de Java ME, sus aplicaciones no pueden ejecutarse en su 

máquina virtual. 

 

 Una parte de Open Handset Alliance (OMA) o de Linux Phone 

Standards Forum (LiPS). 

 

 La respuesta de Google al iPhone. Esta afirmación se fundamenta en 

que mientras que el software del iPhone es de código cerrado y 

perteneciente a Apple, Android es de código abierto y puede ser usado 

por cualquier medio. 
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La arquitectura de Android es la siguiente (Pablo Basanta Val, 2012) : 

 Aplicaciones: Este nivel contiene, tanto las incluidas por defecto de 

Android como aquellas que el usuario vaya añadiendo posteriormente, 

ya sean de terceras empresas o de su propio desarrollo. Todas estas 

aplicaciones utilizan los servicios, las API y librerías de los niveles 

anteriores. 

 

 Framework de Aplicaciones: Representa fundamentalmente el 

conjunto de herramientas de desarrollo de cualquier aplicación. Toda 

aplicación que se desarrolle para Android, ya sean las propias del 

dispositivo, las desarrolladas por Google o terceras compañías, o 

incluso las que el propio usuario cree, utilizan el mismo conjunto de 

API y el mismo framework, representado por este nivel. Entre las API 

más importantes ubicadas aquí, se pueden encontrar las siguientes: 

 

 Activity Manager: Conjunto de API que gestiona el ciclo de vida 

de las aplicaciones en Android. 
 

 Window Manager: Gestiona las ventanas de las aplicaciones y 

utiliza la librería Surface Manager. 

 

 Telephone Manager: Incluye todas las API vinculadas a las 

funcionalidades propias del teléfono (llamadas, mensajes, etc.). 

 

 Content Provider: Permite a cualquier aplicación compartir sus 

datos con las demás aplicaciones de Android. Por ejemplo, 

gracias a esta API la información de contactos, agenda, 

mensajes, etc. será accesible para otras aplicaciones. 

 

 View System: Proporciona un gran número de elementos para 

poder construir interfaces de usuario (GUI), como listas, 

mosaicos, botones, "check-boxes", tamaño de ventanas, control 

de las interfaces mediante teclado, etc. Incluye también 

algunas vistas estándar para las funcionalidades más 

frecuentes. 

 

 Location Manager: Posibilita a las aplicaciones la obtención de 

información de localización y posicionamiento. 

 

 Notification Manager: Mediante el cual las aplicaciones, usando 

un mismo formato, comunican al usuario eventos que ocurran 

durante su ejecución: una llamada entrante, un mensaje 
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recibido, conexión Wi-Fi disponible, ubicación en un punto 

determinado, etc. Si llevan asociada alguna acción, en Android 

denominada Intent, (por ejemplo, atender una llamada recibida) 

ésta se activa mediante un simple clic. 

 

 XMPP Service: Colección de API para utilizar este protocolo de 

intercambio de mensajes basado en XML. 
 

 Librerías: La siguiente capa se corresponde con las librerías utilizadas 

por Android. Éstas han sido escritas utilizando C/C++ y proporcionan a 

Android la mayor parte de sus capacidades más características. Junto 

al núcleo basado en Linux, estas librerías constituyen el corazón de 

Android. Entre las librerías más importantes ubicadas aquí, se pueden 

encontrar las siguientes: 
 

 Librería libc: Incluye todas las cabeceras y funciones según el 

estándar del lenguaje C. Todas las demás librerías se definen 

en este lenguaje. 
 

 Librería Surface Manager: Es la encargada de componer los 

diferentes elementos de navegación de pantalla. Gestiona 

también las ventanas pertenecientes a las distintas 

aplicaciones activas en cada momento. 

 

 OpenGL/SL y SGL: Representan las librerías gráficas y, por 

tanto, sustentan la capacidad gráfica de Android. OpenGL/SL 

maneja gráficos en 3D y permite utilizar, en caso de que esté 

disponible en el propio dispositivo móvil, el hardware encargado 

de proporcionar gráficos 3D. Por otro lado, SGL proporciona 

gráficos en 2D, por lo que será la librería más habitualmente 

utilizada por la mayoría de las aplicaciones. Una característica 

importante de la capacidad gráfica de Android es que es 

posible desarrollar aplicaciones que combinen gráficos en 3D y 

2D. 

 

 Librería Media Libraries: Proporciona todos los códec 

necesarios para el contenido multimedia soportado en Android 

(vídeo, audio, imágenes estáticas y animadas, etc.). 

 

 FreeType: Permite trabajar de forma rápida y sencilla con 

distintos tipos de fuentes. 
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 Librería SSL: Posibilita la utilización de dicho protocolo para 

establecer comunicaciones seguras. 

 

 Librería SQLite: Creación y gestión de bases de datos 

relacionales.  

 

 Librería WebKit: Proporciona un motor para las aplicaciones de 

tipo navegador y forma el núcleo del actual navegador incluido 

por defecto en la plataforma Android. 

 

 Tiempo de ejecución de Android: Al mismo nivel que las librerías 

de Android se sitúa el entorno de ejecución. Éste lo constituyen 

las Core Libraries, que son librerías con multitud de clases Java 

y la máquina virtual Dalvik. 

 

 Núcleo Linux: Android utiliza el núcleo de Linux 2.6 como una capa de 

abstracción para el hardware disponible en los dispositivos móviles. 

Esta capa contiene los drivers necesarios para que cualquier 

componente hardware pueda ser utilizado mediante las llamadas 

correspondientes. Siempre que un fabricante incluye un nuevo 

elemento de hardware, lo primero que se debe realizar para que pueda 

ser utilizado desde Android es crear las librerías de control o drivers 

necesarios dentro de este kernel de Linux embebido en el propio 

Android. 

 

Inicio Contactos Teléfono Explorador Otros

Administrador

de Paquetes

Administrador

de Telefonía

Administrador

de Recursos

Administrador

de Notificaciones

Adiministrador

de Ubicaciones

Administrador

de Actividad

Administrador

de Ventanas

Proveedor

de Contenidos

Vista

del Sistema

Administrador

de Superficies

Armazón

de Medida
SQLite

OpenGL | ES FreeType WebKit

SGL SSL Libc

Librerías

del Núcleo

Máquina Virtual

Dalvik

Controladores

de Pantalla

Controladores

de Teclado

Controladores

de la Cámara

Controlador

De Wifi

Controladores

de Memorias Flash

Controlador

de Audio

Controladores

Binder

Gestión de

Energía

APLICAICONES

ARMAZÓN DE APLICACIONES

LIBRERIAS ANDROID RUNTIME

KERNEL DE LINUX

: 

Figura 1:  Arquitectura de Android (Pablo Basanta Val, 2012). 
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Una vez que Android ha sido definido se procede a exponer qué elementos 

básicos componen una aplicación (Lequerica, 2011):  

 Activity: 
 

Las actividades (activities) son el componente principal de la interfaz gráfica 

de una aplicación. Su finalidad es interactuar con el usuario y una aplicación 

puede tener cualquier número de ellas. 

Una vez iniciada, la actividad pasa por una serie de estados: 

 Activa: cuando es plenamente visible y el usuario interactúa sobre 

ella. 

 

 En pausa: cuando es parcialmente visible y el usuario no puede 

interactuar sobre ella. 

 

 Parada: cuando no es visible. 
 

Durante los cambios de estado la plataforma invoca una serie de métodos: 

 OnCreate: llamado al crear la actividad. 

 

 OnStart: llamado cuando la actividad está a punto de ser visible. 

 

 OnPause: llamado cuando la actividad se va a poner en 

background. 

 

 OnResume: llamado cuando se recupera una actividad en 

background y el usuario va a empezar a interactuar con ella. 

 

 OnStop: llamado cuando la actividad no es visible. 

 

 OnRestart: llamado cuando la actividad se vuelve a hacer visible. 

 

 OnDestroy: llamado antes de eliminar la actividad y su contenido. 

 

 OnSaveInstanceState: sirve para guardar los datos ante un cambio 

en la actividad. 
 

Este conjunto de métodos y los estados posibles conforman el ciclo de vida de 

una activity (diagrama 1). 
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INICIO DE LA ACTIVIDAD

onCreate()

onStart()

onResume()

LA ACTIVDAD EMPIEZA A TRABAJAR

LA ACTIVIDAD ES 

PARCIALMENTE OCULTADA

onPause()

LA ACTIVIDAD  NO ES 

VISIBLE

onStop()

onDestroy()

FIN DE LA ACTIVIDAD

onRestart()

 

Diagrama 1: ciclo de vida de una Activity. 
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 View: 

 

Las vistas (view) son los componentes básicos con los que se construye la 

interfaz gráfica de la aplicación. Son el principal nexo de unión entre las 

Activity y el usuario. 

 Threads: 
 

Un thread (o hilo) no es un componente en sí de Android, sino una forma de 

ejecutar tareas que requieran una gran cantidad de memoria sin bloquear la 

interactuación del usuario con la aplicación. 

Se basa en dividir el proceso en dos o más subprocesos: el hilo principal 

(main) que es el que interactúa con el usuario y los hilos secundarios que 

envían sus resultados al principal. 

Aunque el empleo de hilos puede resultar de gran utilidad, en ciertos casos se 

ha optado por emplear tareas asíncronas, como se puede ver a lo largo del 

trabajo. 

 Service 
 

Los servicios (service) son componentes sin interfaz gráfica que se ejecutan 

en segundo plano. Esto no significa que sean un sustituto de los thread, ya 

que todas las operaciones asignadas a ellos se ejecutan en el hilo principal.  

Los servicios pueden realizar cualquier tipo de acciones, por ejemplo 

actualizar datos, lanzar notificaciones, o incluso mostrar elementos visuales 

(p.ej. actividades) si se necesita en algún momento la interacción con del 

usuario.  

Su principal característica es que el método onDestroy de la actividad que los 

ha llamado no los finaliza y siguen ejecutándose después del fin de ésta. 

 Content Provider 
 

Ya definido en la arquitectura. 

 Broadcast Receiver 
 

Un broadcast receiver es un componente cuya función es detectar y 

reaccionar a  mensajes o eventos globales generados por el sistema  (Batería 

baja, Tarjeta SD insertada…) o por otras aplicaciones. 
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 Widget 
 

Los widgets son elementos visuales que pueden mostrarse en la pantalla 

principal (home screen) del dispositivo Android y recibir actualizaciones 

periódicas.  

 

 Intent 
 

Un intent es el elemento básico de comunicación entre los distintos 

componentes Android. Son los mensajes enviados entre los distintos 

componentes de una aplicación o entre ellas. 

Mediante un intent se puede mostrar una actividad desde cualquier otra, 

iniciar un servicio, enviar un mensaje broadcast, iniciar otra aplicación, etc. 

Finalmente, se presentan las distintas versiones de Android (Attribution, 

2013; Wikimedia Foundation, 2013): 

 

Versión de Android Nivel API Nombre 

4.4.3 

19 KITKAT 4.4.2 

4.4.1 

4.3 18 JELLY_BEAN_MR2 

4.2.2 17 JELLY_BEAN_MR1 
4.2 

4.1.1 16 JELLY_BEAN 

4.1 

4.0.4 15 ICE_CREAM_SANDWICH_MR1 

4.0.3 

4.0.2 
14 ICE_CREAM_SANDWICH 

4.0.1 

4.0 

3.2 13 HONEYCOMB MR2 

3.1.x 12 HONEYCOMB MR1 

3.0.x 11 HONEYCOMB 
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2.3.4 10 GINGEBREAD_MR1 

2.3.3 

2.3.2 
9 GINGEBREAD 2.3.1 

2.3 

2.2.x 8 FROYO 

2.1x 7 ECLAIR_MR1 

2.0.1 6 ECLAIR_0_1 

2.0 5 ECLAIR 

1.6 4 DONUT 

1.5 3 CUPCAKE 

1.1 2 BASE_1_1 

1.0 1 BASE 

 

Tabla 1: Versiones de Android 

 

El paquete de aplicaciones desarrollado en este proyecto solo es válido para 

los dispositivos cuya API este entre la 8 y la 20. 

 

 

1.3. Ecuaciones de estado 

 

Una ecuación de estado es una expresión matemática que explica el estado 

de agregación de la materia como una relación matemática entre 

la temperatura, la presión, el volumen, la densidad, la energía interna y otras 

funciones de estado asociadas con la materia. Las ecuaciones de estado son 

útiles para describir las propiedades de los fluidos y sus mezclas. El uso más 

importante de una ecuación de estado es para predecir el estado de gases 

(CENGEL & BOLES, 2001; Michelsen & Mollerup., 2007). 

Una de las ecuaciones de estado más simples para este propósito es 

la ecuación de estado del gas ideal, que explica el comportamiento de los 

gases a bajas presiones y temperaturas mayores a la temperatura crítica. Sin 

http://es.wikipedia.org/wiki/Estado_de_agregaci%C3%B3n_de_la_materia
http://es.wikipedia.org/wiki/Estado_de_agregaci%C3%B3n_de_la_materia
http://es.wikipedia.org/wiki/Temperatura
http://es.wikipedia.org/wiki/Presi%C3%B3n
http://es.wikipedia.org/wiki/Volumen_(f%C3%ADsica)
http://es.wikipedia.org/wiki/Densidad
http://es.wikipedia.org/wiki/Energ%C3%ADa_interna
http://es.wikipedia.org/wiki/Funci%C3%B3n_de_estado
http://es.wikipedia.org/wiki/Fluido
http://es.wikipedia.org/wiki/Mezcla
http://es.wikipedia.org/wiki/Ecuaci%C3%B3n_de_estado_del_gas_ideal
http://es.wikipedia.org/wiki/Temperatura_cr%C3%ADtica
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embargo, esta ecuación pierde mucha exactitud a altas presiones y bajas 

temperaturas, y no es capaz de predecir la condensación de gas en líquido 

(pues solo da una raíz). Por ello, existe una serie de ecuaciones de estado 

más precisas para gases y líquidos. Entre las ecuaciones de estado más 

empleadas sobresalen las ecuaciones cúbicas de estado. De ellas, las más 

conocidas y utilizadas son la ecuación de Peng-Robinson (PR) y la ecuación de 

Redlich-Kwong-Soave (RKS o SRK).  

Hasta ahora no se ha encontrado ninguna ecuación de estado que prediga 

correctamente el comportamiento de todas las sustancias en todas las 

condiciones.  

El porqué de utilizar ecuaciones cúbicas es que son la expresión polinómica 

más sencilla capaz de explicar el comportamiento de líquidos y gases (3 

raíces. 1 real y dos imaginarias implican que existe una sola fase, 3 reales 

indican que existen dos fases, la de menor valor se corresponde a la liquida y 

la de mayor a la gas, la intermedia no tiene significado físico). Dado un 

diagrama P-V en el que se representa una isoterma puede comprobarse esta 

afirmación:  

 

Figura 2: Por qué de las ecuaciones de tercer grado 

 

En este trabajo se utilizarán las de ecuaciones de SRK y PR por ser las más 

extendidas y la de Van der Waals (VdW) por su uso académico. Todas ellas 

tienen una complejidad matemática aceptable para poder realizar los cálculos 

con programas de cálculo sencillo, e incluso manualmente en algunos casos. 

Esto facilitará su uso en el ámbito académico. 

 

 

 

http://es.wikipedia.org/w/index.php?title=Ecuaci%C3%B3n_c%C3%BAbica_de_estado&action=edit&redlink=1
http://es.wikipedia.org/w/index.php?title=Ecuaci%C3%B3n_de_Peng-Robinson&action=edit&redlink=1
http://es.wikipedia.org/w/index.php?title=Ecuaci%C3%B3n_de_Redlich-Kwong-Soave&action=edit&redlink=1
http://es.wikipedia.org/w/index.php?title=Ecuaci%C3%B3n_de_Redlich-Kwong-Soave&action=edit&redlink=1
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1. VdW: 

La ecuación de Van der Waals es una ecuación de estado desarrollada en 

1873 por Johannes van der Waals Diderik a partir de la ecuación de los gases 

ideales. Su modificación fue la eliminación de la suposición de que el tamaño 

de las partículas del fluido era despreciable y que no interactuaban entre sí 

(Bruce E. Poling, 2001; Michelsen & Mollerup., 2007). 

 
La formulación matemática es: 

 

      
 

                      ( 1 ) 

 
Dónde: P es la presión en atm, V es el volumen el litros del recipiente, a es el 

parámetro que introduce el efecto de la interacción entre partículas, b o 

covolumen es el volumen disponible de un mol de partículas, n es el número 

de moles, R es la constante de los gases ideales (0.082 atm·l·mol-1·K-1) y T es 

la temperatura en K. 

 
A pesar de estas modificaciones, la ecuación solo da resultados aceptables 

para gases no polares y lejos de sus condiciones de saturación (para líquidos 

en ningún caso). Por ello, no es válida para diseño. 

 
2. SRK: 

La ecuación SRK es una ecuación deducida en 1972 por Soave mediante la 

adición del término α dependiente del factor acéntrico (medida de la 

diferencia entre la forma de la partícula y la esfera o forma ideal) a la 

ecuación RK (obtenida, a su vez, mediante una mejora de la ecuación de 

VdW) (Bruce E. Poling, 2001; Michelsen & Mollerup., 2007). 

El resultado fue una expresión capaz de representar bien la fase gas y 

aceptablemente la líquida, tanto en saturación como en otros estados: 

 

     
 

       
                 ( 2 ) 

                
    

        ( 3 ) 

                
    

         ( 4 ) 
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  ( 5 ) 

                                   ( 6 ) 

 

Dónde: P es la presión en atm, V es el volumen en litros del recipiente, R es la 

constante de los gases ideales (8.31 J·mol-1·K-1), T es la temperatura en K, Tc 

la temperatura crítica en K, Pc la presión crítica en atm, w el factor acéntrico y 

Tr  la temperatura reducida. 

 

3. PR: 

 

La ecuación PR fue también desarrollada a partir de la de VdW (en 1976), por 

lo que da resultados muy parecidos a los de la ecuación SRK. La principal 

diferencia radica en que es más precisa para líquidos no polares, ya que fue 

desarrollada para la industria petroquímica (Bruce E. Poling, 2001; Michelsen 

& Mollerup., 2007). 

 
La ecuación es: 

 

     
 

               
                ( 7 ) 

 

a=0.45724·R2·Tc
2·Pc

-1        ( 8 ) 

 

b=0.07780·R·Tc·Pc
-1        ( 9 ) 

 

  = [1+ (0.37464+1.54226·w-0.26992·w2) · (1-Tr
1/2)] 2   (10) 

  
Dónde: P es la presión en atm, V es el volumen en litros del recipiente, R es la 

constante de los gases ideales (8.31 J·mol-1·K-1), T es la temperatura en K, Tc 

la temperatura crítica en K, Pc la presión crítica en atm, w el factor acéntrico y 

Tr  la temperatura reducida. 
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4. VTPR: 

 
Es un método de estimación para el cálculo del equilibrio entre fases de 

mezclas de componentes químicos. El principal objetivo del desarrollo de este 

método es la capacidad de estimar las propiedades de mezclas que 

contengan componentes supercríticos. La ecuación de Peng-Robinson de 

volumen trasladado está basada en una combinación de la ecuación de 

estado de Peng-Robinson con una serie de ecuaciones establecidas por 

Péneloux en 1982. Se denomina ‘de volumen trasladado’ porque a la hora de 

calcular el factor de compresibilidad (Z), que es proporcional al volumen, se le 

añade un parámetro ‘t’ que hace que el valor de dicha variable cambie, o se 

desplace 

Las ecuaciones son: 

  
   

     
 

      

            
        (11) 

                              (12) 

   
    

  
                                                    (13) 

   
    

  
                                       (13) 

                           (14) 

 
Dónde: P es la presión en atm, V es el volumen en litros del recipiente, R es la 

constante los gases ideales (8.31 J·mol-1·K-1), T es la temperatura en K, Tr es 

la temperatura reducida, y t es el parámetro de desplazamiento incorporado. 

Por otra parte, la regla de mezclas que calcula los parámetros a y b de la 

ecuación de estado es la misma que para las ecuaciones de Peng-Robinson. 

 

Función alfa 

Antes se ha mencionado un factor alfa introducido por Soave (y presente 

también en la ecuación de PR) como modificación a la ecuación de RK (o 

VdW).  

Este factor es realmente una función empírica que depende de la 

temperatura y el factor acéntrico que mejora los resultados de las ecuaciones 

de estado en saturación. Dando valores aceptables para diseño con 

sustancias no polares o poco polares (Bruce E. Poling, 2001; Michelsen & 

Mollerup., 2007). 
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Reglas de mezcla y parámetros de interacción binaria 

A la hora de aplicar las ecuaciones de estado a mezclas y no a componentes 

puros se han de aplicar unas reglas de mezcla diferente a las reglas de Kay 

(la propiedad de la mezcla es la suma ponderada de las propiedades de cada 

componente) (Bruce E. Poling, 2001; Michelsen & Mollerup., 2007): 

 

                       (15) 

               (16) 

                   (17) 

                       (18) 

                  (19) 

    
     

 
               (20) 

 
Otro paso más a la hora de mejorar los resultados es la introducción de 

parámetros de interacción binaria (kij), los cuales no son más que un añadido 

matemático a los coeficientes cruzados cuyo valor se obtiene 

experimentalmente.  

 

                         (21) 

                             (22) 

 
Existen dos tipos de parámetros de interacción: 

 
o 1PVDW (un parámetro ajustable): en los cuales el ajuste con los datos 

experimentales se hace con las ecuaciones antes expuestas. 

 

o 2PVDW (dos parámetros ajustables): en este caso, el kij se define, a 

mayores, como: 
 

 

                        (23) 
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Donde los parámetros a ajustar son     y      

 
La ventaja de los 1PVDW (que son los utilizados en este trabajo) es que son 

más sencillos de obtener, tienen menor dependencia con la temperatura y 

dan un comportamiento bueno para hidrocarburos y regular para inorgánicos. 

La desventajas es que en caso de grandes diferencias (alcohol + alcano, agua 

+ alcano...) no dan resultados aceptables. Por contra, los 2PVDW son capaces 

de generar buenos resultados incluso para esos sistemas tan dispares, pero a 

cambio de una enorme dependencia con la temperatura y dificultando el 

proceso de ajuste.  
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2. Objetivos 
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El objeto de este proyecto consiste en realizar una aplicación Android 

(Calculator of Thermodynamic properties) con el fin de proporcionar una 

herramienta orientada a los estudiantes de ingeniería, o cualquier persona 

interesada en ello, que realice el cálculo de propiedades y estado físico 

(líquido o vapor), represente las gráficas correspondientes a las relaciones 

presión-temperatura de los componentes que se deseen (componentes 

puros), y permita al usuario acceder a una base de datos con los 

componentes disponibles, que él mismo puede modificar o actualizar a su 

antojo. Puesto que la orientación del programa es ser para uso académico se 

ha hecho en inglés y está sujeto a una licencia libre GNU. 

De forma más específica, las capacidades que abarcará la aplicación serán: 

 Cálculo de equilibrios fase líquida-fase gaseosa y de propiedades 

termodinámicas, empleando las ecuaciones de estado más 

recurrentes (Van del Waals, Peng-Robinson y Soave-Redlich-Kwong), 

así como la ecuación de Peng-Robinson para volúmenes trasladados, 

que mejora el cálculo de densidades. 

 

 Acceso a la explicación teórica de cada uno de los cálculos realizados, 

tanto para las ecuaciones de estado, como para el equilibrio de fases 

o las propiedades energéticas. 

 

 Conexión con una base de datos en SQL, en la que se encuentran 

definidas las características de 78 componentes diferentes (ver Anexo 

III), con los que el usuario podrá trabajar. Además, la aplicación 

permite la incorporación de nuevos componentes a la base de datos, 

solicitando para ello los valores necesarios de cada una de sus 

diferentes características para el correcto cálculo de propiedades. 

 

 Obtención de gráficas 2D de los diagramas de fase para componentes 

puros, representando Temperatura vs Presión y Presión vs 

Temperatura. 

 

 Además de todo lo nombrado, se mostrarán tanto la licencia como una 

breve ayuda que facilitará los primeros pasos a los usuarios que 

utilicen la aplicación. 
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3. Desarrollo 
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3.1. Restricciones de la aplicación 

 

Debido a la extensión del objetivo de esta aplicación, y al amplio abanico de 

posibilidades que ofrece el cálculo de propiedades termodinámicas, se hacen 

las siguientes simplificaciones para que la aplicación sea válida para el uso 

académico: 

 

 No se resuelve el equilibrio gas no condensable-líquido. 

 

 Se asume que la fase líquida se comporta como un líquido ideal, sin 

considerar inmisicibilidades. 

 

 No asegura la resolución del estado supercrítico. 

 

 Válido sólo para mezclas de hasta 6 componentes de una base de 

datos inicial de 78 sustancias (ver Anexo III), ampliable a tantas como 

se deseen, siempre y cuando se especifiquen los datos del 

componente solicitados por la aplicación. 

 

Fijadas estas restricciones se procede a explicar cómo realiza los cálculos la 

aplicación. 

 

3.2. Cálculos realizados 

 

3.2.1. Cálculo de densidades 

La propiedad inmediata que puede calcularse con las ecuaciones de estado 

es la densidad.  

Al resolver la ecuación se obtendrán tres volúmenes diferentes, el más grande 

corresponde al vapor y el más bajo al líquido, por lo que, la densidad, sería 

(Bruce E. Poling 2001; Michelsen and Mollerup. 2007): 

 

       
 

     
                                                        (24) 

 

La resolución se realiza mediante el método de Newton-Raphson (consultar 

anexo I) puesto que al ser un programa de orientación académica  se busca 

que los resultados sean fácilmente contrastados por el estudiante: 
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Zo=0

Zo

∇f(zo)

H(f(zo))

H(f(zo))
-1

z1=zo-∇f(zo)·H(f(zo))
-1

zo-z1<0,00001
No Si

FIN
zo=z1

Zo=1

Zo

∇f(zo)

H(f(zo))

H(f(zo))
-1

z1=zo-∇f(zo)·H(f(zo))
-1

zo-z1<0,00001
No Si

FIN
zo=z1

 

Diagrama 2: Algoritmo de obtención del Z del líquido (izquierda) y del Z del gas (derecha) 

 

En el caso en el que las ecuaciones estén en función del coeficiente de 

compresibilidad (Z) se dispondrá de tres valores del coeficiente, cuya 

definición es:  

   
     

      
         (25) 

 

 

Y recordando que el volumen molar ideal es: 

        
   

 
           (26) 

 

Se llega  a que la densidad molar real (       se obtiene mediante la siguiente 

fórmula: 

       
 

     
          (27) 
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3.2.2. Equilibrio líquido-vapor 

 

Con lo expuesto en el apartado anterior sabríamos si una mezcla es líquido, 

vapor o mezcla de ambas pero, para este último caso, no conoceríamos la 

fracción de vapor ni la composición en cada fase. Para ello, se han de 

introducir dos nuevos conceptos: las constantes de equilibrio (K) y la 

fugacidad. 

La fugacidad es una medida del potencial químico y da idea de la tendencia 

de una sustancia a una fase u otra. La formulación matemática se obtiene a 

partir de la energía libre de Gibbs, pero para este proyecto basta con saber 

que equivale a (Prausnitz 2000; Michelsen and Mollerup. 2007): 

               (28) 

 

Dónde f es la fugacidad,   el coeficiente de fugacidad y P la presión del 

sistema. 

Por su parte, la constante de equilibrio es otra medida de la tendencia de una 

especie a estar en una fase u otra, pero, en función de la concentración: 

    
  

  
        (29) 

 

Dónde    es la constante de equilibrio,    la fracción molar en la fase líquida 

del compuesto "i" e     la fracción molar en la fase gas. 

Definidas la fugacidad y la constante de equilibrio se procede al estudio del 

equilibrio líquido- vapor. Dos fases están en equilibrio cuando sus 

fugacidades se igualan:  

               (30) 

 

Dónde fv es la fugacidad de la fase vapor y fl la de la líquida. 

Por ello, para cada componente se ha de cumplir también la  igualdad de 

fugacidades en la fase vapor (fvi) y en la fase líquida (fli): 

    
             (31) 
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Recordando la definición de fugacidad y de la constante de equilibrio se llega 

a una expresión que nos permite calcular las constantes de equilibrio 

mediante la obtención de los coeficientes de fugacidad de cada especie (lo 

cual, se hará, mediante ecuaciones de estado):  

    
          

            (32) 

       
    

         (33) 

 

Obtenidas la constantes ya puede resolverse cualquier problema de equilibrio 

líquido vapor. En este trabajo se plantean tres escenarios: 

 

1. Dada una alimentación multicomponente a una cierta temperatura T y 

una presión P obtener su estado y la composición en cada fase. 

 

Para este escenario basta con aplicar el método de Rachford-Rice (Treybal 

1980) para el caso isotérmico con ayuda del método de Newton-Raphson 

(consultar anexo I): 

 

 

 Se toma un estado inicial (x=y=0,5 y fracción de vapor =0,5)  y 

junto con él y las condiciones de operación dadas se calculan 

unos coeficientes de fugacidad que nos dan unas constantes 

de equilibrio iniciales.  

 

 

 Una vez conocidas esas constantes se resuelve la el método de 

Rachford-Rice para obtener la fracción de vapor, de tal forma 

que la siguiente ecuación debe ser cero: 

 

 
         

          
   

          (34) 

 

 

 

Dónde C es el número de componentes totales, "i" el 

componente actual, Ki la constante de equilibrio del 

componente "i", zi la fracción molar de la alimentación del 

componente "i" y a la fracción de vapor. 
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 Calculada la fracción de vapor pueden obtenerse las 

composiciones de cada fase: 

 

   
  

          
       (35) 

 
                                                                             (36) 

 

 

 Finalmente, se procede a comparar estas composiciones 

calculadas con las supuestas, si son iguales, se cierra el 

método y ese es el estado real de la alimentación, en caso 

contrario, se repite el proceso tomando como composición y 

fracción de vapor inicial las calculadas. 

 

 
2. Dada una alimentación multicomponente como líquido saturado 

obtener su presión de burbuja y temperatura de burbuja. 

 

Este segundo escenario es similar al anterior, solo que en vez de la ecuación 

de Rachford-Rice se utiliza la definición del punto de burbuja (Treybal 1980): 

 

 Se toma la solución del problema ideal como estado inicial, 

obteniendo, de nuevo, unas constantes de equilibrio iniciales y 

una presión (o temperatura) de burbuja inicial.  

 

 

 Una vez conocidas esas constantes aplica el método de 

Newton-Raphson (ver apéndice I) a la definición del punto de 

burbuja, el cual nos da un punto de burbuja calculado: 

 

            
          (37) 

 

Dónde C es el número de componentes totales, "i" el 

componente actual, Ki la constante de equilibrio del 

componente "i" y zi la fracción molar de la alimentación del 

componente "i". 

 

 Finalmente, se procede a comparar ambos puntos de burbuja, 

si coinciden, termina el método, en caso contrario se toma 

como nuevo punto inicial el último calculado. 
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3. Dada una alimentación multicomponente como vapor saturado 

obtener su presión de rocío y temperatura de rocío. 

 
Esta última posibilidad es exactamente igual al anterior solo que cambiando 

la definición del punto de burbuja por la de rocío (Treybal 1980): 

   
  

  
   

            (38) 

 
Dónde C es el número de componentes totales, "i" el componente actual, Ki la 

constante de equilibrio del componente "i" y zi la fracción molar de la 

alimentación del componente "i". 

 

3.2.3. Relaciones de Maxwell 

 

 Partiendo de una expresión general para las cuatro ecuaciones 

fundamentales (dU, dH, dG, y dA) (CENGEL and BOLES 2001; Michelsen and 

Mollerup. 2007): 

                   (39) 

Teniendo en cuenta que la diferencial de Z(f)=Z(X,Y) se puede expresar como: 

    
  

  
        

  

  
            (40) 

Y comprando ambas ecuaciones se llega a qué: 

   
  

  
            (41) 

   
  

  
            (42) 

Finalmente, aplicando esta deducción a las ecuaciones fundamentales y 

como se cumple el criterio de exactitud matemática (para un sistema simple, 

compresible, monofásico y en equilibrio):  

                    (43) 

 
  

  
     

  

  
                                                                                              (44) 

                      (45) 

 
  

  
     

  

  
                                                                                             (46) 
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                    (47) 

 
  

  
     

  

  
                                                                                              (48) 

                    (49)  

 
  

  
     

  

  
                                                                                              (50) 

 

 

3.2.4. Cálculo de propiedades energéticas 

 

A partir de las relaciones de Maxwell se llega a qué (ver anexo II): 

 Entalpía: 
 

               
  

  
 
 
         (51) 

 

 Entropía: 
 

   
  

 
       

  

  
 
 
         (52) 

 

 Fugacidad (energía de Gibbs): 
 

                
 

 
          (53) 

 

Dónde   es coeficiente de fugacidad y R la constante de los gases ideales. 

Solo se han desarrollado estas tres expresiones, porque  a partir de las dos 

primeras se pueden obtener las demás y porque la tercera nos da el equilibrio 

líquido vapor (Bruce E. Poling 2001; Michelsen and Mollerup. 2007). 
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 Energía interna: 

 

               (54) 

 

 Energía libre de Gibbs: 
 

                (55) 

 

 Exergía: 
 

                  (56) 

 

Tras un primer examen de las expresiones anteriores se deduce que 

precisamos dos cosas: una expresión que nos permita obtener Cp (capacidad 

calorífica a presión constante) y otra que nos relacione la presión con el 

volumen y la temperatura (las ecuaciones de estado). 

El problema asociado a la Cp se solventa mediante el uso de discrepancias o 

propiedades residuales, de tal forma que, para una propiedad M de un 

sistema real:  

                 (57) 

 

Dónde     es el valor de la propiedad como gas ideal y     la discrepancia 

con la realidad. 

El proceso a seguir es el siguiente:  

1) Partiendo de un estado real (1) se pasa a gas ideal (1*) mediante la 

discrepancia entre ambos. 

2) Se procede a la variación de temperatura del proceso, llegando al 

estado 2* (todavía como gas ideal). 

3) Finalmente, se pasa de gas ideal al estado real (2) calculando la 

discrepancia entre ambos. 
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Figura 3: Proceso de cálculo de propiedades energéticas 

 

De tal forma que, la variación de la propiedad M se calcula como: 

 

     
        

       
    

          
      (58) 

 

La utilidad de este procedimiento radica en que, generalmente, no 

disponemos de una expresión que nos permita calcular la Cp en el estado real 

en función de la temperatura pero, en cambio, si existe una correlación para 

el caso de gas ideal:  

 

                        (59) 

 

Dónde los coeficientes  ,  ,   y   dependen de la sustancia. 

Como puede observarse del desarrollo anterior, lo único que se podría 

calcular hasta ahora serían variaciones de propiedades, para poder obtener 

un valor absoluto se ha de fijar un estado inicial de propiedades conocidas. 

Para este trabajo el punto inicial tomado fue: gas ideal a P= 1atm, T=0ºC, S y 

H nulas (dados estos valores, el resto de propiedades se obtienen a partir de 

ellos). 
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Figura 4: Proceso usado para calcular propiedades energéticas 

 

Aplicando el desarrollo anterior a las expresiones obtenidas a partir de las 

relaciones de Maxwell, se llega a que la variación de entalpía entre los puntos 

1 y 2 se obtiene de:  

 

              
  

  
       (60) 

 

Dónde     es la discrepancia definida de la siguiente manera: 

 

                  
  

  
 
 
 
  

 
 

 

 
     (61) 

 

Siendo Z el coeficiente de compresibilidad. 

 

Por otro lado, en el caso de la entropía:  

 

    
  

 
         

  

  
      

  

  
     (62) 

 

                    
  

  
 
 
  

  

 

 

 
     (63) 
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Finalmente, para la fugacidad no es necesario calcular discrepancias, pues es 

una propiedad que hace referencia al equilibrio líquido-vapor y no energética 

(puede observarse no hay dependencia de la Cp) (Prausnitz 2000; Michelsen 

and Mollerup. 2007): 

 

       
 

  
      

 

 
    

 

 
      (64) 

 

Halladas estas expresiones, el siguiente paso es aplicar las ecuaciones de 

estado antes mencionadas para conseguir las expresiones de cálculo 

(Prausnitz 2000; Bruce E. Poling 2001; Michelsen and Mollerup. 2007): 

 

1. VdW 

i. Fugacidad (componentes puros): 

 

      
 

   
   

 

     
         

 

 
       (65) 

 

ii. Fugacidad parcial (mezclas): 
 

       
  

   
   

     

     
         

 

 
       (66) 

            
 
        (67) 

                  (68) 

 

Dónde    es la fracción molar del componente "i" y    el coeficiente de 

fugacidad de dicho componente. 

 

iii. Entalpía: 
 

           
 

     
 

 

   
       (69) 
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iv. Entropía 

 

               
 

 
         (70) 

 

2. SRK 

i. Fugacidad (componentes puros): 

 

                  
 

 
      

 

 
     (71) 

  

ii. Fugacidad parcial(mezclas): 

 

       
  

 
               

 

 
  

  

 
 

 

   
                     

 

 
  (72) 

 

Dónde    es la fracción molar de los componentes diferentes a "i". 

 

                                     (73) 

                   (74) 

                            (75) 

       
 

      
         (76) 

     
 

   
          (77) 

      
 

   
         (78) 

 

iii. Entalpía 

 

             
 

 
    

 

   
       

 

 
       (79) 

                                      (80) 
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iv. Entropía 

 

                 
 

     
      

 

 
     (81) 

 

3. PR 

i. Fugacidad (componentes puros): 

 

                  
 

      
    

         

         
    (82) 

 

ii. Fugacidad parcial(mezclas): 

 

 

       
  

 
              

 

      
  

  

 
 

 

   
                  

         

         
  (83) 

 

Las variables son las mimas que en SRK. 

 

iii. Entalpía 

 

             
 

      
    

 

   
     

         

         
      (84) 

 

iv. Entropía 

 

                 
 

          
    

         

         
    (85) 
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3.2.5. Algoritmo de resolución 

 

INICIO

T y P dadas

T y Estado dado

Faltan datos

FIN

P y Estado dado

¿Componentes 

especificados?

Faltan datos

FIN

Calculando

¿Cancelado?

FIN
¿Converge?

Resultados

FIN

No

Si

No

Si

Si

SiNo

SiNo

No

SiNo

 

Diagrama 3: Algoritmo de resolución de "Calculator of properties" 
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3.3. Base de Datos 

Como ya se ha indicado anteriormente, esta aplicación es una continuación 

de la desarrollada por Álvaro Cabeza en su Proyecto de fin de Carrera. 

(Cabeza Sánchez, 2012). 

En un principio, los 78 componentes (ver Anexo III) con los que trabaja la 

aplicación estaban insertados en una matriz dentro de una clase (ver 

apartado 1.2.). Esto poseía la ventaja de que cuando la aplicación quería 

realizar algún tipo de operación, simplemente tenía que acceder a 

determinadas posiciones de la matriz, extraer el valor que allí se encontraba y 

utilizarlo.  

No obstante, se podría decir que esto es un nivel muy básico de Base de 

Datos, ya que posee un gran nivel de rigidez al sólo permitir al usuario operar 

con los datos introducidos por el programador. 

Uno de los principales objetivos de este TFG fue transformar dicha base de 

datos en otra que fuese accesible para el usuario de la aplicación, y que le 

permitiese tanto añadir nuevos componentes, como editar o borrar los ya 

existentes en la aplicación base. Para ello, se empleó el lenguaje de consulta 

estructurado conocido como ‘SQL’. 

‘SQL’ es un lenguaje declarativo de acceso a bases de datos relacionales que 

permite especificar diversos tipos de operaciones en ellas. Una de sus 

características es el manejo de álgebra y el cálculo relacional que permiten 

efectuar consultas con el fin de recuperar de forma sencilla información de 

interés de bases de datos, así como hacer cambios en ellas (Date y Darwen, 

1997) 

. 

3.3.1. Orígenes y evolución 

 

Los orígenes del SQL están ligados a los de las bases de datos relacionales. 

En 1970 E. F. Codd. Propone el modelo relacional y asociado a éste un 

sublenguaje de acceso a los datos basado en el cálculo de predicados. 

Basándose en estas ideas, los laboratorios de IBM definieron el lenguaje 

SEQUEL (Structured English Query Language) que más tarde fue ampliamente 

implementado por el sistema de gestión de bases de datos (SGBD) 

experimental System R, desarrollado en 1977 también por IBM. Sin embargo, 

fue Oracle quien lo introdujo por primera vez en 1979 en un producto 

comercial. 
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El SEQUEL terminó siendo el predecesor de SQL, que es una versión 

evolucionada del primero. El SQL pasa a ser el lenguaje por excelencia de los 

diversos sistemas de gestión de bases de datos relacionales surgidos en los 

años siguientes y fue por fin estandarizado en 1986 por el ANSI, dando lugar 

a la primera versión estándar de este lenguaje, el “”SQL-86” o “SQL1”. Al año 

siguiente este estándar es también adoptado por la ISO. 

Sin embargo, este primer estándar no cubría todas las necesidades de los 

desarrolladores e incluía funcionalidades de definición de almacenamiento 

que se consideró suprimirlas. Así que, en 1992, se lanzó un nuevo estándar 

ampliado y revisado del SQL llamado "SQL-92" o "SQL2". 

En la actualidad el SQL es el estándar de facto de la inmensa mayoría de los 

SGBD comerciales. Y, aunque la diversidad de añadidos particulares que 

incluyen las distintas implementaciones comerciales del lenguaje es amplia, 

el soporte al estándar SQL-92 es general y muy amplio. 

 

3.3.2. Características generales del SQL 

 

El SQL es un lenguaje de acceso a bases de datos que explota la flexibilidad y 

potencia de los sistemas relacionales y permite así gran variedad de 

operaciones. 

Es un lenguaje declarativo de "alto nivel" o "de no procedimiento" que, gracias 

a su fuerte base teórica y su orientación al manejo de conjuntos de registros 

—y no a registros individuales— permite una alta productividad en codificación 

y la orientación a objetos. De esta forma, una sola sentencia puede equivaler 

a uno o más programas que se utilizarían en un lenguaje de bajo nivel 

orientado a registros. SQL también tiene las siguientes características: 

 

 Lenguaje de definición de datos: El LDD de SQL proporciona 

comandos para la definición de esquemas de relación, borrado 

de relaciones y modificaciones de los esquemas de relación. 

 

 Lenguaje interactivo de manipulación de datos: El LMD de SQL 

incluye lenguajes de consultas basado tanto en álgebra 

relacional como en cálculo relacional de tuplas. 
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 Integridad: El LDD de SQL incluye comandos para especificar 

las restricciones de integridad que deben cumplir los datos 

almacenados en la base de datos. 

 

 Definición de vistas: El LDD incluye comandos para definir las 

vistas. 

 

 Control de transacciones: SQL tiene comandos para especificar 

el comienzo y el final de una transacción. 

 

 SQL incorporado y dinámico: Esto quiere decir que se pueden 

incorporar instrucciones de SQL en lenguajes de programación 

como: C++, C, Java, PHP, Cobol, Pascal y Fortran. 

 

 Autorización: El LDD incluye comandos para especificar los 

derechos de acceso a las relaciones y a las vistas. 

 

3.3.3. SQL para Android 

 

Android incorpora de serie todas las herramientas necesarias para la creación 

y gestión de bases de datos SQLite, y entre ellas una completa API para llevar 

a cabo de manera sencilla todas las tareas necesarias. {Oliver,  #3}. 

La forma típica para crear, actualizar y conectar con una base de datos SQLite 

será a través de una clase auxiliar “SqliteOpenHelper”, o, mejor dicho, de una 

clase propia que derive en ella y que se debe personalizar a las necesidades 

concretas de la aplicación. 

La clase “SQliteOpenHelper” tiene tan sólo un constructor, que normalmente 

no necesitaremos sobrescribir, y dos métodos abstractos, ‘OnCreate()’ y 

‘OnUpgrade()’, que se deben personalizar con el código necesario para crear 

la base de datos y actualizar su estructura respectivamente. 

Una vez definida esta clase, denominada ‘clase Helper’, la apertura desde la 

base de datos resulta algo sencillo. En primer lugar se creará un objeto al que 

se le pasará el contexto de la aplicación, el nombre de la base de datos y la 

última versión actualizada de la base de datos. 
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 Si la base de datos ya existe y su versión actual coincide con la 

solicitada simplemente se realizará la conexión con ella. 

 

 Si la base de datos existe pero su versión actual es anterior a la 

solicitada, se llamará automáticamente al método 

‘onUpgrade()’ para convertir la base de datos a la nueva versión 

y se conectará con la base de datos convertida. 

 

 Si la base de datos no existe, se llamará automáticamente al 

método onCreate() para crearla y se conectará con la base de 

datos creada. 

 

Una vez creada la referencia al objeto, se llamará al método 

‘getReadableDatabase()’ o ‘GetWritableDatabase()’, dependiendo si sólo en 

necesario realizar una consulta o si es necesario realizar modificaciones, 

respectivamente. 

De este modo, se habrá creado una base de datos básica en SQL, a la que se 

le añadirán los parámetros necesarios para poder cumplir con las exigencias 

de la aplicación (ver Anexo VI). 

 

 

3.4. Resolución de los cálculos 

Otro de los principales cambios realizados en la aplicación de partida, es la 

inclusión de tareas asíncronas a la hora de realizar los cálculos pertinentes 

para las mezclas seleccionadas. En la versión anterior, los cálculos se 

realizaban a través de ‘threads’ (hilos), que tienen como característica 

principal la capacidad de poder ejecutarse en segundo plano, pero que en 

caso de ser interrumpidos, fuerzan a la aplicación a bloquearse.  

 

3.4.1. Tareas en segundo plano en Android 

 

Todos los componentes de una aplicación Android se ejecutan en un mismo 

hilo de ejecución, llamado ‘hilo principal’ o ‘main thread’, que también es el 

hilo donde se ejecutan todas las operaciones que gestionan la interfaz de 

usuario de la aplicación. Es por ello, que cualquier operación larga o costosa 
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que realicemos en este hilo va a bloquear la ejecución del resto de 

componentes de la aplicación y por supuesto también la interfaz, produciendo 

al usuario un efecto evidente de lentitud, bloqueo, o mal funcionamiento en 

general, algo que deberíamos evitar a toda costa. Incluso puede ser peor, 

dado que Android monitoriza las operaciones realizadas en el hilo principal y 

detecta aquellas que superen los 5 segundos, en cuyo caso se muestra el 

famoso mensaje de “Application Not Responding” (ANR) y el usuario debe 

decidir entre forzar el cierre de la aplicación o esperar a que termine. 

 

 

Figura 5: Mensaje de error de aplicación 

 

 

Para evitar la aparición de este mensaje, surgen dos opciones: 

1. Crear de forma explícita un nuevo hilo para ejecutar la tarea. 

2. Utilizar la clase AsyncTask proporcionada por Android. 
 

 

En el momento en que comienza a ejecutarse un hilo, el resto de la aplicación 

se bloquea, incluida la actualización de la interfaz del usuario, por lo que cada 

vez que se quiera interactuar con la aplicación y el hilo no haya terminado su 

ejecución, el programa se colapsará y mostrará el mensaje de la figura 5 de 

forma automática. 

Si se emplea la primera opción (creación de un nuevo hilo secundario), se 

podría solventar el problema del bloqueo de la aplicación, pero el código 

resultante es demasiado engorroso y complejo, llegando a ser inmanejable 

para códigos complejos, por lo que es más conveniente partir de la segunda 

opción y emplear las tareas asíncronas. 
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3.4.2. AsyncTask 

 

La clase ‘AsyncTask’ de Android permite realizar las mismas funciones que los 

hilos secundarios (ver apartado 1.2.), con la ventaja de no tener que utilizar 

constructores complejos y que el código generado es mucho más sencillo y 

legible. La forma básica de la clase ‘AsyncTask’ consiste en crear una nueva 

clase que parta de ella y sobrescribir varios de sus métodos entre los que se 

repartirá la funcionalidad de la tarea. Dichos métodos son: 

 onPreExecute(): Se ejecutará antes del código principal de 

nuestra tarea. Se suele utilizar para preparar la ejecución de la 

tarea, inicializar la interfaz, etc. 

 

 doInBackground(). Contendrá el código principal de nuestra 

tarea. 

 

 onProgressUpdate(). Se ejecutará cada vez que llamemos al 

método publishProgress() desde el método doInBackground(). 

 

 onPostExecute(). Se ejecutará cuando finalice nuestra tarea, o 

dicho de otra forma, tras la finalización del método 

doInBackground(). 

 

 onCancelled(). Se ejecutará cuando se cancele la ejecución de 

la tarea antes de su finalización normal. 

 

Estos métodos tienen una particularidad esencial para nuestros intereses 

(Oliver, S. G., 2014). El método doInBackground() se ejecuta en un hilo 

secundario (por tanto no podremos interactuar con la interfaz), pero sin 

embargo todos los demás se ejecutan en el hilo principal, lo que quiere decir 

que dentro de ellos podremos hacer referencia directa a nuestros controles 

de usuario para actualizar la interfaz. Por su parte, dentro de 

doInBackground() tendremos la posibilidad de llamar periódicamente al 

método publishProgress() para que automáticamente desde el método 

onProgressUpdate() se actualice la interfaz si es necesario. Al extender una 

nueva clase de AsyncTask indicaremos tres parámetros de tipo: 
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1. El tipo de datos que recibiremos como entrada de la tarea en el 

método doInBackground(). 

 

2. El tipo de datos con el que actualizaremos el progreso de la tarea, y 

que recibiremos como parámetro del método onProgressUpdate() y 

que a su vez tendremos que incluir como parámetro del método 

publishProgress(). 

 

3. El tipo de datos que devolveremos como resultado de nuestra tarea, 

que será el tipo de retorno del método doInBackground() y el tipo del 

parámetro recibido en el método onPostExecute(). 

 

Una vez definidos estos parámetros, lo único que queda por hacer es 

seleccionar qué partes del código corresponden a cada uno de los métodos. 

En el caso de nuestra aplicación: 

 En el método OnPreExecute(), se declararán todas las variables que 

serán utilizadas y se abrirá la base de datos SQL para que la clase 

actual pueda acceder a ella para realizar los cálculos necesarios. 

 

 En el método DoInBackground() se ejecutarán todos los cálculos. Esto 

se hará de forma independiente al resto de la aplicación, por lo que un 

excesivo tiempo de cálculo no bloqueará a la misma. 

 

 En el método OnPostExecute() se mostrarán por pantalla los resultados 

obtenidos. 

 

La introducción de las tareas asíncronas también permite la posibilidad de 

cancelar la tarea en medio de su ejecución. Para ello, en los bucles de cálculo 

del método DoInBackground() se hace una llamada a isCancelled(), que en 

caso de ser afirmativo, ejecuta el método onCancelled(), que se encarga de 

cancelar la ejecución de los cálculos. 
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3.5. Diagramas de fase 

 

Otra de las novedades que ofrece esta segunda versión de la aplicación, es la 

posibilidad de obtener el diagrama de fase de los componentes puros que se 

encuentran en la base de datos. Se ha planteado como posibilidad para el 

futuro implementar la construcción de diagramas de fase de componentes 

binarios, algo de lo que la propia aplicación se encarga de avisar si se 

pretende obtener este tipo de gráficas (ver Anexo IV). 

Para dibujar dichas gráficas se ha empleado la clase ‘Canvas’ que ofrece la 

programación en Android. La clase ‘Canvas’ representa una superficie donde 

se puede dibujar. Dispone de una serie de métodos que permiten al 

programador representar líneas, círculos, texto, o, en general, cualquier cosa 

en 2D que se le pueda ocurrir. Para dibujar en Canvas es necesario definir un 

lienzo sobre el que se pueda pintar, un pincel (al que se accederá mediante la 

invocación del método ‘Paint’) donde podrá definirse el color, grosor de trazo, 

transparencia, o cualquier otra característica deseada. También es posible 

definir una matriz de 3x3 (Matrix) que permitirá transformar coordenadas 

aplicando una translación, escala o rotación. Otra opción consiste en definir 

un área conocida como Clip, de forma que los métodos de dibujo afecten solo 

a esta área. 

Una vez definidas las diferentes partes del lienzo, el programa se encargará 

de tomar los datos introducidos por el usuario y de hacer los cálculos 

pertinentes para la obtención de las gráficas. 

 

3.5.1. P vs T 

 

La primera de las tres opciones que la interfaz de la aplicación le ofrece al 

usuario para graficar es la posibilidad de obtener la Presión frente a la 

Temperatura. 

Para ello, se solicita la elección de una ecuación para realizar los cálculos 

(SRK o PR. Se ha excluido la posibilidad de obtener los valores por medio de 

las ecuaciones de Van der Waals, ya que a la hora de calcular temperaturas y 

presiones de saturación es poco preciso), y se pide al usuario que introduzca 

una temperatura inicial y otra final. 

Por medio de cálculos internos, la aplicación calcula la presión de saturación 

a dichas temperaturas, además de la misma para cuatro valores intermedios 
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a ambas y equidistantes entre sí. Una vez realizado el cálculo, representa 

sobre un eje de coordenadas los puntos generados con cada temperatura, y 

los une formando la curva representativa del diagrama de fase. 

 

 

Figura 6: Diagrama representativo de Presión-Temperatura 

 

3.5.2. T vs P 

 

Opera del mismo modo que la representación anterior, con la salvedad de 

que ahora la Presión será establecida por el usuario, y la Temperatura de 

saturación calculada por la aplicación. Nuevamente se calcularán los cuatro 

puntos intermedios y procederá a la representación de la gráfica. 

Como es evidente, la forma de la gráfica tenderá a ser simétrica con respecto 

al apartado anterior. Es decir, ante un mismo componente, si su gráfica de 

Presión vs Temperatura es de carácter cóncavo, la gráfica Temperatura vs 

Presión tendrá forma convexa.  

 

Figura 7: Diagrama representativo de Temperatura-Presión 
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3.5.3. Compuestos binarios 

 

El graficado de compuestos binarios se presenta como la tercera posibilidad 

de obtención de diagramas, y es una mejora que se introducirá en una 

próxima versión de la aplicación. 

La presencia de estas gráficas se caracteriza sobre la de los compuestos 

puros en que aparecerían dos curvas en la misma gráfica, representando al 

Líquido y al Vapor saturado. La superficie abarcada entre ambas curvas es 

una zona en la que ambos estados coexisten. 

 

Figura 8: Diagrama de fase binario 

 

Aparentemente, la aplicación ofrece la posibilidad de realizar estas gráficas, 

pero como el usuario podrá observar cuando trate de ejecutar esta opción, en 

la pantalla aparecerá un mensaje de aviso que indica que aún no está 

implementada, además de desaparecer el botón necesario para dibujar (para 

más información, Anexo IV). 

 

 

Figura 9: Mensaje de aviso en compuestos binarios  
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3.6. Ejemplos 

 

Para comprobar los resultados generados por la aplicación, se comparan con 

valores experimentales o con los valores generados por el programa 

AspenONE. 

 

Propiedades de equilibrio 

Las mayores discrepancias aparecen cuando se trata de mezclar dos 

componentes muy diferentes entre sí, como el caso del agua y el pentano, ya 

que ambas son inmiscibles y la aplicación los trata como miscibles (Tabla 9). 

Por otra parte, cuanto más se parecen las sustancias que forman la mezcla, 

menor es el error producido (caso hexano-nonano, Tabla 12). 

También hay que tener en cuenta la polaridad de las sustancias. Las EOS no 

reproducen muy bien las sustancias polares. Por tanto una mezcla por 

lar/apolar no la reproducirán bien enfase líquida (tabla 11). 

También se puede comprobar que cuanto mayor es la presión, aumenta el 

error, ya que la sustancia se acerca a su estado crítico (Tablas 2 a 11). Así 

mismo, cuantas más especies compongan la mezcla, mayores diferencias 

habrá entre el valor calculado y el valor de referencia (Tablas 33 a 37). 

Cómo conclusión general puede deducirse que mientras que las sustancias 

no difieran mucho entre sí y la mezcla se encuentre lejos de las condiciones 

críticas, el error es inferior al 10 %. 

  

Propiedades energéticas 

Tal y como se puede observar desde la Tabla 48 hasta la Tabla 53 los 

mayores errores (en torno a un 20%) se cometen en la entropía y en la 

densidad del líquido (Ecuaciones SRK y PR). Esto era de esperar pues una de 

las simplificaciones a la hora de hacer esta aplicación fue que la fase líquida 

se comportarse de manera ideal. 

Como también puede observarse, al aplicar la ecuación de los volúmenes 

trasladados, las densidades sufren una tendencia general a aproximarse más 

al valor experimental (Tablas 48 a 51). 
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 Sustancias puras en saturación (Temperatura de saturación). 

 

  
SRK PR PRVT 

Agua 

P (atm) Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error 

(%) 1 atm 102,44 102,38 0,06 0,06 101,90 101,37 0,53 0,52 101,90 101,37 0,53 0,52 

5 atm 153,17 153,11 0,06 0,04 153,30 152,82 0,48 0,31 153,30 152,82 0,48 0,31 

10 atm 180,50 180,45 0,05 0,03 180,97 180,52 0,45 0,25 180,97 180,52 0,45 0,25 

50 atm 263,10 263,04 0,06 0,02 264,20 263,88 0,32 0,12 264,20 263,88 0,32 0,12 

100 atm 310,03 309,97 0,06 0,02 311,05 310,83 0,22 0,07 311,05 310,83 0,22 0,07 

 

Tabla 2: Comparativa de la T de saturación del agua a distintas presiones. 

 

  
SRK PR PRVT 

NH3 

P (atm) Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) 

1 atm  -32,61 -32,08 -0,53 1,63 -33,00 -32,62 -0,38 -1,15 -33,00 -32,62 -0,38 -1,15 

5 atm 4,71 5,34 -0,63 -13,38 4,81 5,32 -0,51 -10,60 4,81 5,32 -0,51 -10,60 

10 atm 25,28 25,97 -0,69 -2,73 25,60 26,19 -0,59 -2,30 25,60 26,19 -0,59 -2,30 

50 atm 89,06 89,91 -0,85 -0,95 89,59 90,45 -0,86 -0,96 89,59 90,45 -0,86 -0,96 

100 

atm 

126,11 127,07 -0,96 -0,76 126,17 127,20 -1,03 -0,82 126,17 127,20 -1,03 -0,82 

 

Tabla 3: Comparativa de la T de saturación del amoniaco a distintas presiones. 
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SRK PR PRVT 

Naftaleno 

P (atm) Aspen Programa E. absoluto Error 

(%) 

Aspen Programa E. absoluto Error 

(%) 

Aspen Programa E. absoluto Error (%) 

1 atm  218,25 218,23 0,02 0,01 217,95 217,91 0,04 0,02 217,95 217,91 0,04 0,02 

5 atm 302,73 302,70 0,03 0,01 303,43 303,38 0,05 0,02 303,43 303,38 0,05 0,02 

10 atm 350,26 350,22 0,04 0,01 351,28 351,22 0,06 0,02 351,28 351,22 0,06 0,02 

 

Tabla 4: Comparativa de la  T de saturación del Naftaleno a distintas presiones. 

 

  
SRK PR PRVT 

R12 

P (atm) Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) 

1 atm  -29,49 -29,43 -0,06 0,20 -30,12 -29,80 -0,32 1,06 -30,12 -29,80 -0,32 1,06 

5 atm 15,96 16,23 -0,27 -1,69 16,37 16,45 -0,08 -0,49 16,37 16,45 -0,08 -0,49 

10 atm 41,82 42,23 -0,41 -0,98 42,74 42,66 0,08 0,19 42,74 42,66 0,08 0,19 

 

Tabla 5: Comparativa de la  T de saturación del R12 a distintas presiones. 

 

  
SRK PR PRVT 

Octano 

P (atm) Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error 

(%) 

Aspen Programa E. absoluto Error (%) 

1 atm  125,67 125,50 0,17 0,14 125,91 125,50 0,41 0,33 125,91 125,50 0,41 0,33 

5 atm 194,66 194,63 0,03 0,02 195,54 195,31 0,23 0,12 195,54 195,31 0,23 0,12 

10 atm 233,58 233,63 -0,05 -0,02 234,49 234,39 0,10 0,04 234,49 234,39 0,10 0,04 
 

Tabla 6: Comparativa de la T de saturación del Octano a distintas presiones. 
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SRK PR PRVT 

Metano 

P (atm) Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) 

1 atm  -160,99 -161,01 0,02 -0,01 -161,65 -161,59 -0,06 0,04 -161,65 -161,59 -0,06 0,04 

5 atm -137,46 -137,48 0,02 -0,01 -137,75 -137,68 -0,07 0,05 -137,75 -137,68 -0,07 0,05 

10 atm -123,85 -123,87 0,02 -0,02 -123,95 -123,89 -0,06 0,05 -123,95 -123,89 -0,06 0,05 
 

Tabla 7: Comparativa de la  T de saturación del Metano a distintas presiones. 

 

*Nota: Como se puede observar, los valores coinciden con PRVT y PR en todas las propiedades excepto en el caso de la densidad, así que se retomará la 

comparativa en las últimas tablas (48 a 53, comparativa de propiedades energéticas). 

 Mezclas binarias (Temperatura de saturación). 
 

   
SRK PR 

 
P (atm) Φ Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) 

 
1 0 90,92 91,21 -0,29 -0,32% 90,95 91,27 -0,32 -0,35% 

  1 129,52 129,43 0,09 0,07% 129,38 129,19 0,19 0,15% 

Hexano (0,5) 5 0 161,61 162,03 -0,42 -0,26% 162,29 162,69 -0,40 -0,25% 

Nonano (0,5) 1 194,11 194,00 0,11 0,06% 194,63 194,46 0,17 0,09% 

  10 0 202,59 203,30 -0,71 -0,35% 203,34 203,99 -0,65 -0,32% 

  1 229,71 229,43 0,28 0,12% 230,30 229,98 0,32 0,14% 

 

Tabla 8: Comparativa de la T de burbuja y de la T de rocío para el sistema equimolar Hexano-Nonano a distintas presiones. 
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SRK PR 

 
P (atm) Φ Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) 

  1 0 31,14 30,91 0,23 0,74% 30,28 29,91 0,37 1,22% 

  1 84,60 35,14 49,46 58,46% 83,82 33,42 50,40 60,13% 

Pentano (0,5) 5 0 84,96 84,76 0,20 0,24% 84,27 83,97 0,30 0,36% 

Agua (0,5) 1 128,93 85,95 42,98 33,34% 128,74 84,83 43,91 34,11% 

  10 0 114,67 114,49 0,18 0,16% 113,98 113,73 0,25 0,22% 

  1 152,15 114,84 37,31 24,52% 152,27 113,94 38,33 25,17% 

 

Tabla 9: Comparativa de la T de burbuja y de la T de rocío para el sistema equimolar Pentano-Agua a distintas presiones. 

 

   
SRK PR 

 
P (atm) Φ Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) 

  1 0 -17,81 -17,12 -0,69 3,87% -18,17 -17,57 -0,60 3,30% 

  1 62,23 62,42 -0,19 -0,31% 60,61 61,26 -0,65 -1,07% 

Etanol (0,5) 5 0 26,65 27,79 -1,14 -4,28% 26,78 27,87 -1,09 -4,07% 

NH3 (0,5) 1 103,66 103,66 0,00 0,00% 102,75 103,16 -0,41 -0,40% 

  10 0 52,28 54,00 -1,72 -3,29% 52,59 54,30 -1,71 -3,25% 

  1 125,68 125,45 0,23 0,18% 125,09 125,20 -0,11 -0,09% 

 

Tabla 10: Comparativa de la T de burbuja y de la T de rocío para el sistema equimolar Etanol-Amoniaco a distintas presiones. 
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SRK PR 

 
P (atm) Φ Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) 

  1 0 -23,00 -22,18 -0,82 3,57% -24,30 -23,37 -0,93 3,83% 

  1 88,32 88,30 0,02 0,02% 88,96 87,43 1,53 1,72% 

Tolueno (0,5) 5 0 23,54 25,91 -2,37 -10,07% 22,61 25,11 -2,50 -11,06% 

NH3 (0,5) 1 145,30 144,65 0,65 0,45% 147,05 144,38 2,67 1,82% 

  10 0 50,99 56,39 -5,40 -10,59% 50,24 55,73 -5,49 -10,93% 

  1 175,98 173,32 2,66 1,51% 178,16 173,17 4,99 2,80% 

 

Tabla 11: Comparativa de la T de burbuja y de la T de rocío para el sistema equimolar Tolueno-Amoniaco a distintas presiones. 

 

 Mezclas binarias (fracción de vapor y composiciones) 

 

 

   
SRK PR 

 
P (atm) T (º C) Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error 

(%) Hexano (0,5) 1,0 100 0,258 0,250 0,008 3,10% 0,258 0,250 0,008 3,10% 

Nonano (0,5) 5,0 185 0,665 0,660 0,005 0,75% 0,649 0,650 -0,001 -0,15% 

  10,0 210 0,259 0,260 -0,001 -0,39% 0,236 0,230 0,006 2,54% 

 
Tabla 12: Comparativa de la fracción de vapor para el sistema equimolar Hexano-Nonano a distintas presiones. 
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Aspen Programa 

SRK PR SRK PR 

xHexa yHexa xNona yNona xHexa yHexa xNona yNona xHexa yHexa xNona yNona xHexa yHexa xNona yNona 

0,373 0,863 0,627 0,137 0,374 0,861 0,626 0,139 0,38 0,86 0,62 0,14 0,38 0,86 0,62 0,14 

0,268 0,617 0,732 0,383 0,273 0,623 0,727 0,377 0,27 0,62 0,73 0,38 0,27 0,62 0,73 0,38 

0,426 0,711 0,574 0,289 0,433 0,716 0,567 0,284 0,43 0,71 0,57 0,29 0,43 0,72 0,57 0,28 

 
Tabla 13: Comparativa de las composiciones en cada fase para el sistema equimolar Hexano-Nonano a distintas presiones (1 ,  5 y 10 atm). 

 

 

 

 

Errores Composiciones 

SRK PR SRK PR 

xHexano yHexano xNonano yNonano xHexano yHexano xNonano yNonano xHexano yHexano xNonano yNonano xHexano yHexano xNonano yNonano 

-0,007 0,003 0,007 -0,003 -0,006 0,001 0,006 -0,001 -1,88% 0,35% 1,12% -2,19% -1,60% 0,12% 0,96% -0,72% 

-0,002 -0,003 0,002 0,003 0,003 0,003 -0,003 -0,003 -0,75% -0,49% 0,27% 0,78% 1,10% 0,48% -0,41% -0,80% 

-0,004 0,001 0,004 -0,001 0,003 -0,004 -0,003 0,004 -0,94% 0,14% 0,70% -0,35% 0,69% -0,56% -0,53% 1,41% 

 

Tabla 14: Comparativa de los errores  de las composiciones en cada fase para el sistema equimolar Hexano-Nonano a distintas presiones (1 , 5 y 10 atm). 
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SRK PR 

 

P (atm) T (º C) Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) 

Etanol (0,5) 1,0 40 0,565 0,560 0,005 0,88% 0,580 0,570 0,010 1,72% 

NH3 (0,5) 5,0 80 0,560 0,560 0,000 0,00% 0,569 0,560 0,009 1,58% 

  10,0 100 0,533 0,530 0,003 0,56% 0,540 0,530 0,010 1,85% 

 

Tabla 15: Comparativa de la fracción de vapor para el sistema equimolar Etanol-Amoniaco a distintas presiones. 

 

 

 

 

Aspen Programa 

SRK PR SRK PR 

xEtanol yEtanol xNH3 yNH3 xEtanol yEtanol xNH3 yNH3 xEtanol yEtanol xNH3 yNH3 xEtanol yEtanol xNH3 yNH3 

0,939 0,163 0,061 0,837 0,94 0,181 0,06 0,819 0,94 0,16 0,06 0,84 0,94 0,17 0,06 0,83 

0,878 0,203 0,122 0,797 0,879 0,213 0,121 0,787 0,88 0,2 0,12 0,8 0,88 0,21 0,12 0,79 

0,829 0,211 0,171 0,789 0,83 0,219 0,17 0,781 0,83 0,21 0,17 0,79 0,83 0,21 0,17 0,79 

 

Tabla 16: Comparativa de las composiciones en cada fase para el sistema equimolar Etanol-Amoniaco a distintas presiones (1, 5 y 10 atm). 
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Errores Composiciones 

SRK PR SRK PR 

xEtanol yEtanol xNH3 yNH3 xEtanol yEtanol xNH3 yNH3 xEtanol yEtanol xNH3 yNH3 xEtanol yEtanol xNH3 yNH3 

-0,001 0,003 0,001 -0,003 0 0,011 -5,55E-17 -0,011 -0,11% 1,84% 1,64% -0,36% 0,00% 6,08% 0,00% -1,34% 

-0,002 0,003 0,002 -0,003 -0,001 0,003 0,001 -0,003 -0,23% 1,48% 1,64% -0,38% -0,11% 1,41% 0,83% -0,38% 

-0,001 0,001 0,001 -0,001 0 0,009 0 -0,009 -0,12% 0,47% 0,58% -0,13% 0,00% 4,11% 0,00% -1,15% 

 

Tabla 17: Comparativa de los errores de las composiciones en cada fase para el sistema equimolar Etanol-Amoniaco a distintas presiones (1, 5 y 10 atm). 

 

 

 

   
SRK PR 

 
P (atm) T (º C) Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) 

Tolueno (0,5) 1,0 40 0,506 0,510 -0,004 -0,79% 0,508 0,510 -0,002 -0,39% 

NH3 (0,5) 5,0 60 0,383 0,380 0,003 0,78% 0,387 0,380 0,007 1,81% 

  10,0 100 0,407 0,400 0,007 1,72% 0,409 0,410 -0,001 -0,24% 

 

Tabla 18: Comparativa de las fracciones de vapor para el sistema equimolar Tolueno-Amoniaco a distintas presiones. 
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Aspen Programa 

SRK PR SRK PR 

xTolueno yTolueno xNH3 yNH3 xTolueno yTolueno xNH3 yNH3 xTolueno yTolueno xNH3 yNH3 xTolueno yTolueno xNH3 yNH3 

0,937 0,073 0,063 0,927 0,939 0,075 0,061 0,925 0,94 0,07 0,06 0,93 0,94 0,08 0,06 0,92 

0,790 0,033 0,210 0,967 0,795 0,033 0,205 0,967 0,79 0,03 0,21 0,97 0,79 0,03 0,21 0,97 

0,793 0,072 0,207 0,928 0,797 0,071 0,203 0,929 0,79 0,07 0,21 0,93 0,79 0,07 0,21 0,93 

 

Tabla 19: Comparativa de las composiciones en cada fase para el sistema equimolar Tolueno-Amoniaco a distintas presiones (1, 5 y 10 atm). 

 

 

 

Errores Composiciones 

SRK PR SRK PR 

xTolueno yTolueno xNH3 yNH3 xTolueno yTolueno xNH3 yNH3 xTolueno yTolueno xNH3 yNH3 xTolueno yTolueno xNH3 yNH3 

-0,003 0,003 0,003 -0,003 -0,001 -0,005 0,001 0,005 -0,32% 4,11% 4,76% -0,32% -0,11% -6,67% 1,64% 0,54% 

0,000 0,003 0,000 -0,003 0,005 0,003 -0,005 -0,003 0,00% 9,09% 0,00% -0,31% 0,63% 9,09% -2,44% -0,31% 

0,003 0,002 -0,003 -0,002 0,007 0,001 -0,007 -0,001 0,38% 2,78% -1,45% -0,22% 0,88% 1,41% -3,45% -0,11% 

 

Tabla 20: Comparativa de los errores de las fracciones de vapor para el sistema equimolar Tolueno-Amoniaco a distintas presiones (1, 5 y 10 atm). 
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 Mezclas (Temperatura de saturación). 

 

   
SRK PR 

 
P (atm) Φ Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) 

  1 0 74,57 74,60 -0,03 -0,04% 73,19 72,83 0,36 0,49% 

Agua (0,33) 1 95,95 95,39 0,56 0,58% 95,09 94,32 0,77 0,81% 

Benceno (0,33) 5 0 131,84 131,95 -0,11 -0,08% 130,89 130,70 0,19 0,15% 

Butanol (0,33) 1 149,49 148,96 0,53 0,35% 149,34 148,59 0,75 0,50% 

  10 0 163,63 163,82 -0,19 -0,12% 162,87 162,82 0,05 0,03% 

  1 179,45 179,01 0,44 0,25% 179,53 178,88 0,65 0,36% 

 
Tabla 21: Comparativa de las T de rocío y burbuja para el sistema equimolar Agua-Benceno-Butanol a distintas presiones. 

 

 

   
SRK PR 

 
P (atm) Φ Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) 

  1 0 -8,22 -6,76 -1,46 17,76% -9,77 -8,43 -1,34 13,72% 

Octano(0,25) 1 110,48 112,04 -1,56 -1,41% 110,06 111,45 -1,39 -1,26% 

Propanol(0,25) 5 0 50,57 57,30 -6,73 -13,31% 49,08 55,81 -6,73 -13,71% 

Amoniaco(0,25) 1 171,02 172,26 -1,24 -0,73% 171,25 172,27 -1,02 -0,60% 

m-Xileno(0,25) 10 0 87,89 105,07 -17,18 -19,55% 86,25 103,77 -17,52 -20,31% 

  1 203,69 204,03 -0,34 -0,17% 204,04 204,10 -0,06 -0,03% 

 
Tabla 22: Comparativa de las T de rocío y burbuja para el sistema equimolar Octano-Amoniaco-Propanol-m-Xileno a distintas presiones. 
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SRK PR 

 
P (atm) Φ Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) 

THF(0,2) 1 0 -64,27 -63,44 -0,83 1,29% -71,20 -70,71 -0,49 0,69% 

Octano(0,2) 1 81,82 85,64 -3,82 -4,67% 81,51 81,29 0,22 0,27% 

Etano(0,2) 5 0 -18,10 -12,37 -5,73 31,66% -25,43 -19,50 -5,93 23,32% 

Ciclohexano(0,2) 1 133,98 136,39 -2,41 -1,80% 134,16 132,85 1,31 0,98% 

HCl(0,2) 10 0 10,28 23,37 -13,09 -127,33% 2,66 13,28 -10,62 -399,25% 

  1 161,60 157,93 3,67 2,27% 161,81 154,68 7,13 4,41% 

 
Tabla 23: Comparativa de las T de rocío y burbuja para el sistema equimolar Octano-THF-Etanol-Ciclohexano-HCL a distintas presiones. 

 

 

   
SRK PR 

 
P (atm) Φ Aspen Programa E. absoluto Error (%) Aspen Programa E. absoluto Error (%) 

Agua(0,16) 1 0 4,39 4,82 -0,43 -9,79% 3,80 3,36 0,44 11,58% 

R22(0,16) 1 155,26 154,28 0,98 0,63% 156,35 157,48 -1,13 -0,72% 

Benceno(0,16) 5 0 71,34 72,04 -0,70 -0,98% 67,99 67,03 0,96 1,41% 

Decano(0,16) 1 215,19 214,82 0,37 0,17% 219,07 219,44 -0,37 -0,17% 

Naftaleno(0,16) 10 0 117,96 118,12 -0,16 -0,14% 107,11 106,18 0,93 0,87% 

CCl4(0,16) 1 244,38 244,03 0,35 0,14% 252,16 252,34 -0,18 -0,07% 

 
Tabla 24: Comparativa de las T de rocío y burbuja para el sistema equimolar Agua-R22-Benceno-Decano-Naftaleno-CCl4 a distintas presiones. 
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 Mezclas (fracción de vapor y composiciones) 
 

   
SRK PR 

 
P (atm) T (º C) Aspen Programa Error absoluto Error (%) Aspen Programa Error absoluto Error (%) 

Agua (0,33) 1,0 80 0,353 0,350 0,003 0,85% 0,403 0,410 -0,007 -1,74% 

Benceno 

(0,33) 

5,0 140 0,479 0,470 0,009 1,88% 0,504 0,510 -0,006 -1,19% 

Butanol (0,33) 10,0 165 0,097 0,100 -0,003 -3,09% 0,141 0,160 -0,019 -13,48% 

 

Tabla 25: Comparativa de la fracción de vapor para el sistema equimolar Agua-Benceno-Butanol a distintas presiones. 

 

Aspen 

SRK PR 

xAgua yAgua xBenceno yBenceno xButanol yButanol xAgua yAgua xBenceno yBenceno xButanol yButanol 

0,219 0,542 0,327 0,346 0,454 0,112 0,198 0,534 0,327 0,343 0,475 0,123 

0,205 0,473 0,339 0,327 0,455 0,201 0,195 0,470 0,342 0,325 0,463 0,206 

0,310 0,553 0,339 0,283 0,352 0,163 0,298 0,551 0,342 0,281 0,360 0,168 

Programa 

SRK PR 

xAgua yAgua xBenceno yBenceno xButanol yButanol xAgua yAgua xBenceno yBenceno xButanol yButanol 

0,22 0,54 0,33 0,34 0,45 0,11 0,19 0,53 0,33 0,34 0,48 0,12 

0,21 0,47 0,34 0,33 0,45 0,2 0,19 0,47 0,34 0,33 0,47 0,21 

0,31 0,55 0,34 0,28 0,35 0,16 0,29 0,55 0,34 0,28 0,36 0,17 
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Tabla 26: Comparativa de las composiciones en cada fase para el sistema equimolar Agua-Benceno-Butanol a distintas presiones (1 , 5 y 10atm). 

Error Absoluto 

SRK PR 

-0,001 0,002 -0,003 0,006 0,004 0,002 0,008 0,004 -0,003 0,003 -0,005 0,003 

-0,005 0,003 -0,001 -0,003 0,005 0,001 0,005 0,000 0,002 -0,005 -0,007 -0,004 

0,000 0,003 -0,001 0,003 0,002 0,003 0,008 0,001 0,002 0,001 0,000 -0,002 

Error (%) 

SRK PR 

-0,46% 0,37% -0,92% 1,73% 0,88% 1,79% 4,04% 0,75% -0,92% 0,87% -1,05% 2,44% 

-2,44% 0,63% -0,29% -0,92% 1,10% 0,50% 2,56% 0,00% 0,58% -1,54% -1,51% -1,94% 

0,00% 0,54% -0,29% 1,06% 0,57% 1,84% 2,68% 0,18% 0,58% 0,36% 0,00% -1,19% 

 

Tabla 27: Comparativa de los errores de las composiciones en cada fase para el sistema equimolar Agua-Benceno-Butanol a distintas presiones (1 , 5 y 10atm). 

 

   
SRK PR 

Octano(0,25) P (atm) T (º C) Aspen Programa Error absoluto Error (%) Aspen Programa Error absoluto Error (%) 

Propanol(0,25) 1,0 50 0,235 0,230 0,005 2,13% 0,238 0,240 -0,002 -0,84% 

Amoniaco(0,25) 5,0 90 0,168 0,170 -0,002 -1,19% 0,172 0,170 0,002 1,16% 

m-Xileno(0,25) 10,0 120 0,135 0,130 0,005 3,70% 0,141 0,140 0,001 0,71% 

 

Tabla 28: Comparativa de la fracción de vapor para el sistema equimolar Octano-Propanol-Benceno-Amoniaco-m-Xileno a distintas presiones. 
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Aspen 

SRK PR 

xOctano yOctano xPropanol yPropanol xAmoniaco yAmoniaco xm-Xileno ym-Xileno xOctano yOctano xPropanol yPropanol xAmoniaco yAmoniaco xm-Xileno ym-Xileno 

0,318 0,027 0,310 0,054 0,048 0,908 0,323 0,011 0,319 0,028 0,310 0,058 0,046 0,902 0,324 0,012 

0,295 0,027 0,289 0,058 0,119 0,903 0,298 0,013 0,296 0,027 0,289 0,060 0,115 0,899 0,299 0,013 

0,284 0,036 0,277 0,079 0,153 0,867 0,286 0,019 0,285 0,036 0,278 0,080 0,149 0,864 0,288 0,020 

 

Tabla 29: Composiciones en cada fase para el sistema equimolar Octano-Propanol-Benceno-Amoniaco-m-Xileno a distintas presiones (1, 5 y 10 atm) según Aspen. 

 

 

Programa 

SRK PR 

xOctano yOctano xPropanol yPropanol xAmoniaco yAmoniaco xm-Xileno ym-Xileno xOctano yOctano xPropanol yPropanol xAmoniaco yAmoniaco xm-Xileno ym-Xileno 

0,32 0,03 0,31 0,05 0,05 0,91 0,32 0,01 0,32 0,03 0,31 0,06 0,05 0,90 0,32 0,01 

0,29 0,03 0,29 0,06 0,12 0,90 0,30 0,01 0,30 0,03 0,29 0,06 0,12 0,90 0,30 0,02 

0,28 0,04 0,28 0,08 0,15 0,86 0,29 0,02 0,28 0,04 0,28 0,08 0,15 0,86 0,29 0,02 

 

Tabla 30: Composiciones en cada fase para el sistema equimolar Octano-Propanol-Benceno-Amoniaco-m-Xileno a distintas presiones (1, 5 y 10 atm) según la aplciación. 
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Error Absoluto 

SRK PR 

xOctano yOctano xPropanol yPropanol xAmoniaco yAmoniaco xm-Xileno ym-Xileno xOctano yOctano xPropanol yPropanol xAmoniaco yAmoniaco xm-Xileno ym-Xileno 

-0,002 -0,003 0,000 0,004 -0,002 -0,002 0,003 0,001 -0,001 -0,002 0,000 -0,002 -0,004 0,002 0,004 0,002 

0,005 -0,003 -0,001 -0,002 -0,001 0,003 -0,002 0,003 -0,004 -0,003 -0,001 0,000 -0,005 -0,001 -0,001 -0,007 

0,004 -0,004 -0,003 -0,001 0,003 0,007 -0,004 -0,001 0,005 -0,004 -0,002 0,000 -0,001 0,004 -0,002 0,000 

 

Tabla 31: Comparativa de los errores de las composiciones en cada fase para el sistema equimolar Octano-Propanol-Benceno-Amoniaco-m-Xileno a distintas presiones (1, 5 y 10 atm). 

 

 

 

 

Error (%) 

SRK PR 

xOctano yOctano xPropanol yPropanol xAmoniaco yAmoniaco xm-Xileno ym-Xileno xOctano yOctano xPropanol yPropanol xAmoniaco yAmoniaco xm-Xileno ym-Xileno 

-0,63% -11,11% 0,00% 7,41% -4,17% -0,22% 0,93% 9,09% -0,31% -7,14% 0,00% -3,45% -8,70% 0,22% 1,23% 16,67% 

1,69% -11,11% -0,35% -3,45% -0,84% 0,33% -0,67% 23,08% -1,35% -11,11% -0,35% 0,00% -4,35% -0,11% -0,33% -53,85% 

1,41% -11,11% -1,08% -1,27% 1,96% 0,81% -1,40% -5,26% 1,75% -11,11% -0,72% 0,00% -0,67% 0,46% -0,69% 0,00% 

 

Tabla 32: Comparativa de los errores porcentuales de las composiciones en cada fase para el sistema equimolar Octano-Propanol-Benceno-Amoniaco-m-Xileno a distintas presiones 
(1, 5 y 10 atm). 
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Octano(0,2) 
  

SRK PR 

THF(0,2) P (atm) T (º C) Aspen Programa Error absoluto Error (%) Aspen Programa Error 

absoluto 

Error (%) 

Etano(0,2) 1,0 10 0,401 0,420 -0,019 -4,74% 0,411 0,440 -0,029 -7,06% 

Ciclohexano(0,2) 5,0 90 0,510 0,550 -0,040 -7,84% 0,520 0,560 -0,040 -7,69% 

HCl(0,2) 10,0 100 0,414 0,450 -0,036 -8,70% 0,429 0,460 -0,031 -7,23% 
 

Tabla 33: Comparativa de la fracción de vapor para el sistema equimolar THF-Ciclohexano-Octano-Etanol-HCL a distintas presiones. 

ASPEN 

SRK PR 

xTHF yTHF xOctano yOctano xEtanol yEtanol xCiclohexano yCiclohexano xHCL yHCL xTHF yTHF xOctano yOctano xEtanol yEtanol xCiclohexano yCiclohexano xHCL yHCL 

0,307 0,040 0,332 0,003 0,028 0,456 0,314 0,030 0,019 0,471 0,310 0,043 0,337 0,003 0,017 0,462 0,317 0,032 0,018 0,461 

0,271 0,132 0,377 0,030 0,034 0,359 0,294 0,110 0,024 0,369 0,272 0,133 0,383 0,031 0,024 0,362 0,297 0,110 0,024 0,363 

0,274 0,095 0,326 0,021 0,063 0,393 0,287 0,077 0,049 0,414 0,278 0,096 0,333 0,022 0,049 0,401 0,292 0,078 0,047 0,403 

 

Tabla 34: Composiciones en cada fase  para el sistema equimolar THF-Ciclohexano-Octano-Etanol-HCL a distintas presiones (1, 5 y 10 atm) según Aspen. 

PROGRAMA 

SRK PR 

xTHF yTHF xOctano yOctano xEtanol yEtanol xCiclohexano yCiclohexano xHCL yHCL xTHF yTHF xOctano yOctano xEtanol yEtanol xCiclohexano yCiclohexano xHCL yHCL 

0,28 0,09 0,35 0,00 0,03 0,45 0,33 0,02 0,02 0,45 0,28 0,10 0,35 0,00 0,02 0,44 0,34 0,02 0,02 0,44 

0,21 0,19 0,41 0,03 0,03 0,34 0,33 0,10 0,02 0,34 0,21 0,19 0,41 0,03 0,02 0,34 0,33 0,10 0,02 0,34 

0,24 0,15 0,34 0,02 0,06 0,37 0,31 0,07 0,05 0,39 0,24 0,15 0,35 0,02 0,05 0,38 0,31 0,07 0,05 0,38 

 

Tabla 35: Composiciones en cada fase  para el sistema equimolar THF-Ciclohexano-Octano-Etanol-HCL a distintas presiones (1, 5 y 10 atm) según la aplicación. 
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Error Absoluto 

SRK PR 

xTHF yTHF xOctano yOctano xEtanol yEtanol xCiclohex yCiclohex xHCL yHCL xTHF yTHF xOctano yOctano xEtanol yEtanol xCiclohex yCiclohex xHCL yHCL 

0,027 -0,050 -0,018 0,003 -0,002 0,006 -0,016 0,010 -0,001 0,021 0,030 -0,057 -0,013 0,003 -0,003 0,022 -0,023 0,012 -0,002 0,021 

0,061 -0,058 -0,033 0,000 0,004 0,019 -0,036 0,010 0,004 0,029 0,062 -0,057 -0,027 0,001 0,004 0,022 -0,033 0,010 0,004 0,023 

0,034 -0,055 -0,014 0,001 0,003 0,023 -0,023 0,007 -0,001 0,024 0,038 -0,054 -0,017 0,002 -0,001 0,021 -0,018 0,008 -0,003 0,023 

 

Tabla 36: Comparativa de los errores de las composiciones en cada fase para el sistema equimolar THF-Ciclohexano-Octano-Etanol-HCL a distintas presiones (1, 5 y 10 atm). 

 

 

Error (%) 

SRK 

xTHF yTHF xOctano yOctano xEtanol yEtanol xCiclohexano yCiclohexano xHCL yHCL 

8,79% -125,00% -5,42% 100,00% -7,14% 1,32% -5,10% 33,33% -5,26% 4,46% 

22,51% -43,94% -8,75% 0,00% 11,76% 5,29% -12,24% 9,09% 16,67% 7,86% 

12,41% -57,89% -4,29% 4,76% 4,76% 5,85% -8,01% 9,09% -2,04% 5,80% 

 

Tabla 37: Comparativa de los errores porcentuales de las composiciones en cada fase para el sistema equimolar THF-Ciclohexano-Octano-Etanol-HCL a distintas presiones (1, 5 y 10 
atm) para la ecuación de SRK. 
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Error (%) 

PR 

xTHF yTHF xOctano yOctano xEtanol yEtanol xCiclohexano yCiclohexano xHCL yHCL 

9,68% -132,56% -3,86% 100,00% -17,65% 4,76% -7,26% 37,50% -11,11% 4,56% 

22,79% -42,86% -7,05% 3,23% 16,67% 6,08% -11,11% 9,09% 16,67% 6,34% 

13,67% -56,25% -5,11% 9,09% -2,04% 5,24% -6,16% 10,26% -6,38% 5,71% 

 

Tabla 38: Comparativa de los errores porcentuales de las composiciones en cada fase para el sistema equimolar THF-Ciclohexano-Octano-Etanol-HCL a distintas presiones (1, 5 y 10 
atm) para la ecuación de PR. 

 

 

Agua(0,16) 
          R22(0,16) 
  

SRK PR 

Benceno(0,16) P (atm) T (º C) Aspen Programa Error absoluto Error (%) Aspen Programa Error 

absoluto 

Error (%) 

Decano(0,16) 1,0 100 0,586 0,590 -0,004 -0,68% 0,594 0,590 0,004 0,67% 

Naftaleno(0,16) 5,0 170 0,613 0,610 0,003 0,49% 0,618 0,620 -0,002 -0,32% 

CCl4(0,16) 10,0 200 0,569 0,570 -0,001 -0,18% 0,574 0,570 0,004 0,70% 

 

Tabla 39: Comparativa de la fracción de vapor para el sistema equimolar Agua-R22-Benceno-Decano-Naftaleno-CCl4 a distintas presiones. 
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Aspen 

SRK 

xAgua yAgua xR22 yR22 xBenceno yBenceno xDecano yDecano xNaftaleno yNaftaleno xCCl4 yCCl4 

0,038 0,257 0,007 0,279 0,115 0,203 0,343 0,042 0,386 0,012 0,110 0,206 

0,053 0,238 0,016 0,261 0,122 0,195 0,307 0,078 0,382 0,031 0,120 0,196 

0,072 0,238 0,028 0,272 0,141 0,186 0,280 0,081 0,340 0,035 0,139 0,187 

 

Tabla 40: Composiciones de cada fase para el sistema equimolar Agua-R22-Benceno-Decano-Naftaleno-CCl4 a distintas presiones (1, 5 y 10 atm) según Aspen y en base a la ecuación 
de SRK. 

 

 

Aspen 

PR 

xAgua yAgua xR22 yR22 xBenceno yBenceno xDecano yDecano xNaftaleno yNaftaleno xCCl4 yCCl4 

0,035 0,257 0,007 0,276 0,114 0,203 0,344 0,045 0,391 0,013 0,109 0,206 

0,050 0,239 0,017 0,259 0,123 0,194 0,307 0,080 0,384 0,032 0,120 0,195 

0,068 0,240 0,028 0,269 0,141 0,186 0,280 0,082 0,342 0,036 0,140 0,187 

 

Tabla 41: Composiciones de cada fase para el sistema equimolar Agua-R22-Benceno-Decano-Naftaleno-CCl4 a distintas presiones (1, 5 y 10 atm) según Aspen y en base a la ecuación 
de PR. 
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Programa 

SRK 

xAgua yAgua xR22 yR22 xBenceno yBenceno xDecano yDecano xNaftaleno yNaftaleno xCCl4 yCCl4 

0,04 0,26 0,01 0,28 0,12 0,20 0,34 0,04 0,36 0,01 0,11 0,21 

0,05 0,24 0,02 0,26 0,12 0,16 0,31 0,05 0,38 0,03 0,12 0,20 

0,07 0,24 0,03 0,27 0,14 0,19 0,28 0,08 0,34 0,04 0,14 0,19 

 

Tabla 42: Composiciones de cada fase para el sistema equimolar Agua-R22-Benceno-Decano-Naftaleno-CCl4 a distintas presiones (1, 5 y 10 atm) según la aplicación y en base a la 
ecuación de SRK. 

 

Programa 

PR 

xAgua yAgua xR22 yR22 xBenceno yBenceno xDecano yDecano xNaftaleno yNaftaleno xCCl4 yCCl4 

0,03 0,26 0,01 0,28 0,11 0,20 0,34 0,05 0,39 0,01 0,11 0,21 

0,05 0,24 0,02 0,26 0,12 0,19 0,31 0,08 0,38 0,03 0,12 0,19 

0,04 0,24 0,03 0,27 0,14 0,19 0,28 0,08 0,34 0,04 0,14 0,19 

 

Tabla 43: Composiciones de cada fase para el sistema equimolar Agua-R22-Benceno-Decano-Naftaleno-CCl4 a distintas presiones (1, 5 y 10 atm) según la aplicación y en base a la 
ecuación de PR. 
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Error Absoluto 

SRK 

xAgua yAgua xR22 yR22 xBenceno yBenceno xDecano yDecano xNaftaleno yNaftaleno xCCl4 yCCl4 

-0,002 -0,003 -0,003 -0,001 -0,005 0,003 0,003 0,002 0,026 0,002 0,000 -0,004 

0,003 -0,002 -0,004 0,001 0,002 0,035 -0,003 0,028 0,002 0,001 0,000 -0,004 

0,002 -0,002 -0,002 0,002 0,001 -0,004 0,000 0,001 0,000 -0,005 -0,001 -0,003 

 

Tabla 44: Errores cometidos en las composiciones de cada fase para el sistema equimolar Agua-R22-Benceno-Decano-Naftaleno-CCl4 a distintas presiones (1, 5 y 10 atm) en base a la 
ecuación de SRK. 

 

Error (%) 

SRK 

xAgua yAgua xR22 yR22 xBenceno yBenceno xDecano yDecano xNaftaleno yNaftaleno xCCl4 yCCl4 

-5,26% -1,17% -42,86% -0,36% -4,35% 1,48% 0,87% 4,76% 6,74% 16,67% 0,00% -1,94% 

5,66% -0,84% -25,00% 0,38% 1,64% 17,95% -0,98% 35,90% 0,52% 3,23% 0,00% -2,04% 

2,78% -0,84% -7,14% 0,74% 0,71% -2,15% 0,00% 1,23% 0,00% -14,29% -0,72% -1,60% 

 

Tabla 45: Errores porcentuales cometidos en las composiciones de cada fase para el sistema equimolar Agua-R22-Benceno-Decano-Naftaleno-CCl4 a distintas presiones (1, 5 y 10 atm) 
en base a la ecuación de SRK. 
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Error Absoluto 

PR 

xAgua yAgua xR22 yR22 xBenceno yBenceno xDecano yDecano xNaftaleno yNaftaleno xCCl4 yCCl4 

0,005 -0,003 -0,003 -0,004 0,004 0,003 0,004 -0,005 0,001 0,003 -0,001 -0,004 

0,000 -0,001 -0,003 -0,001 0,003 0,004 -0,003 0,000 0,004 0,002 0,000 0,005 

0,028 0,000 -0,002 -0,001 0,001 -0,004 0,000 0,002 0,002 -0,004 0,000 -0,003 

 

Tabla 46: Errores cometidos en las composiciones de cada fase para el sistema equimolar Agua-R22-Benceno-Decano-Naftaleno-CCl4 a distintas presiones (1, 5 y 10 atm) en base a la  

ecuación de PR. 

 

 

Error (%) 

PR 

xAgua yAgua xR22 yR22 xBenceno yBenceno xDecano yDecano xNaftaleno yNaftaleno xCCl4 yCCl4 

16,67% -1,15% -30,00% -1,43% 3,64% 1,50% 1,18% -10,00% 0,26% 30,00% -0,91% -1,90% 

0,00% -0,42% -15,00% -0,38% 2,50% 2,11% -0,97% 0,00% 1,05% 6,67% 0,00% 2,63% 

70,00% 0,00% -6,67% -0,37% 0,71% -2,11% 0,00% 2,50% 0,59% -10,00% 0,00% -1,58% 

 

Tabla 47: Errores porcentuales cometidos en las composiciones de cada fase para el sistema equimolar Agua-R22-Benceno-Decano-Naftaleno-CCl4 a distintas presiones (1, 5 y 10 atm) 
en base a la ecuación de PR. 
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 Propiedades energéticas. 
 

 

Agua SRK PR 

1 atm Programa Experimental Error Absoluto Error (%) Programa Experimental Error Absoluto Error (%) 

Hv(kJ/kg) 2165 2257 -92 -4,10% 2047 2257 -210 -9,30% 

Sv(kJ/kgK) 4,11 6,00 -1,89 -31,53% 4,20 6,00 -1,80 -30,00% 

Uv(kJ/kg) 2163 2088 75 3,61% 2045 2088 -43 -2,04% 

ρ(kg/m3) 710 958 -248 -25,87% 801 958 -157 -16,37% 

 

 

Agua PRVT 

1 atm Programa Experimental Error Absoluto Error (%) 

ρ(kg/m3) 895 958 -63 -6,57% 

 

Tabla 48: Comparativa de la entalpía, entropía, energía interna de vaporización y densidad (líquido) para el agua a 1 atm. 
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Agua SRK PR 

10 atm Programa Experimental Error Absoluto Error (%) Programa Experimental Error Absoluto Error (%) 

Hv(kJ/kg) 1835 2015 -180 -8,93% 1758 2015 -257 -12,76% 

Sv(kJ/kgK) 2,90 4,45 -1,55 -34,83% 2,98 4,45 -1,48 -33,15% 

Uv(kJ/kg) 1833 1821 12 0,66% 1756 1821 -65 -3,57% 

ρ(kg/m3) 647 887 -240 -27,09% 714 887 -173 -19,50% 

 

 

Agua PRVT 

10 atm Programa Experimental Error Absoluto Error (%) 

ρ(kg/m3) 868 887 -19 -2,14% 

 

Tabla 49: Comparativa de la entalpía, entropía, energía interna de vaporización y densidad (líquido) para el agua a 10 atm. 
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Amoniaco SRK PR 

1 atm Programa Experimental Error Absoluto Error (%) Programa Experimental Error Absoluto Error (%) 

Hv(kJ/kg) 1330 1366 -36 -2,65% 1263 1366 -103 -7,51% 

Sv(kJ/kgK) 4,00 5,70 -1,70 -29,82% 4,05 5,70 -1,65 -28,88% 

ρ(kg/m3) 533 680 -147 -21,65% 602 680 -79 -11,55% 

 

PRVT 

 Programa Experimental Error Absoluto Error (%) 

ρ(kg/m3) 657 680 -23 -3,38% 

 

Tabla 50: Comparativa de la entalpía, entropía de vaporización y densidad (líquido) para el amoniaco a 1 atm. 

 

Amoniaco SRK PR 

10 atm Programa Experimental Error Absoluto Error (%) Programa Experimental Error Absoluto Error (%) 

Hv(kJ/kg) 1094 1162 -68 -5,83% 1055 1162 -107 -9,21% 

Sv(kJ/kgK) 2,65 3,93 -1,28 -32,61% 2,72 3,93 -1,21 -30,70% 

ρ(kg/m3) 470 601 -131 -21,76% 533 601 -68 -11,39% 

 

PRVT 

 Programa Experimental Error Absoluto Error (%) 

ρ(kg/m3) 634 601 -33 5,49% 

 

Tabla 51: Comparativa de la entalpía, entropía de vaporización y densidad (líquido) para el amoniaco a 10 atm. 
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R-12 SRK PR 

10 atm Programa Experimental Error Absoluto Error (%) Programa Experimental Error Absoluto Error (%) 

Hv(kJ/kg) 119 121 -3 -2,16% 116 121 -6 -4,74% 

Sv(kJ/kgK) 0,28 0,38 -0,10 -26,69% 0,28 0,38 -0,09 -24,23% 

ρ(kg/m3)) 1115 1211 -96 -7,92% 1262 1211 52 4,28% 

 

PRVT 

 Programa Experimental Error Absoluto Error (%) 

ρ(kg/m3) 1633 1211 -422 -34,84% 

 

Tabla 52: Comparativa de la entalpía, entropía de vaporización y densidad (líquido) para el R12 a 10 atm. 

 

R-12 SRK PR 

1 atm Programa Experimental Error Absoluto Error (%) Programa Experimental Error Absoluto Error (%) 

Hv(kJ/kg) 161 165 -4 -2,26% 154 165 -11 -6,59% 

Sv(kJ/kgK) 0,48 0,68 -0,20 -29,26% 0,49 0,68 -0,19 -27,57% 

ρ(kg/m3) 1376 1488 -113 -7,56% 1556 1488 67 4,53% 

 

PRVT 

 Programa Experimental Error Absoluto Error (%) 

ρ(kg/m3) 1687 1488 -199 -13,37% 

 

Tabla 53: Comparativa de la entalpía, entropía de vaporización y densidad (líquido) para el R12 a 1 atm. 
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3.7. Arquitectura 

 

Una aplicación está formada por ficheros de programación denominados 

‘clases’ (class), que poseen un archivo de extensión ‘.xml’ asociado en caso 

de que tengan que realizar algún tipo de interacción con el usuario. 

En el siguiente diagrama (Diagrama 3) se muestra la relación entre las 

distintas clases con líneas continuas si poseen un fichero ‘.xml’ asociado o 

discontinuas si son de apoyo para las anteriores. 

La clase principal, a la que también se puede denominar como ‘padre’, es la 

“InicialLabel”, un splash que aparece nada más ejecutar la aplicación, y que 

tras 3 segundos de demora, da paso a la “MainActivity”, a partir de la cual se 

pueden acceder a varias clases hijas: licencia (“license”), base de datos 

(“listcomp”), fundamento teórico (“tabla”), datos de operación (“datos”),  

gráficas (“graphic”) y clausura de la aplicación (“closer”). 

 La clase “license” muestra la licencia de la aplicación, y permite 

regresar a la clase “MainActivity”. 

 

 La clase “closer” finaliza la ejecución de la aplicación, y deriva 

en un splash de despedida antes de volver a la pantalla de 

inicio del dispositivo Android empleado. 

 

Las clases “tabla”, “datos”, “graphic” y “listcomp”, son a su vez, padres de 

otras clases. 

 La clase “tabla” es padre de “eoshist” (dónde se expone la 

teoría referente a las EOS), “epchist” (donde queda recogida la 

base teórica del cálculo de las propiedades energéticas), y 

“lvehist” (dónde se explica cómo se ha procedido para el 

cálculo de equilibrio líquido vapor). 

 

 La clase “datos” es padre de “componentes”, donde se 

introducirán los componentes que forman la mezcla a resolver. 

A su vez, la clase “componentes” es padre de la clase 

“resultados”, donde el usuario podrá consultar los valores que 

genera el programa para la mezcla introducida con las 

condiciones especificadas. 
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 La clase “listcomp” muestra la base de datos empleada, y a su 

vez es padre de “carcomp”, clase en la que se pueden ver las 

características del componente seleccionado. La clase 

“carcomp” puede derivar en otras 2 clases: “nuevo” (activity 

que solicita los datos necesarios para añadir un nuevo 

componente a la base de datos) y “edit” (permite la edición del 

componente seleccionado). También permite retroceder a la 

clase “listcomp” y eliminar un registro. 

 

 La clase “graphic” permite seleccionar el tipo de ecuación que 

se empleará para graficar un componente puro, y es padre de 

la clase “drawpure”, en la que se podrá seleccionar el 

componente a graficar y el tipo de gráfica deseada, así como el 

rango de su eje de abscisas. 

 

Por último, las clases auxiliares son: “kij” (coeficientes de interacción binaria), 

“EOS_Utils” (normalizador), “EOS” (expresiones matemáticas de cálculo), 

“SQLiteHelper” (se definen los parámetros para crear una base de datos SQL), 

“SQLite” (genera las funciones llamadas a lo largo del programa cuando se 

quiera utilizar la base de datos), “Lienzop1” y “Lienzop3” (superficies de 

dibujo para canvas, que permiten el uso de las gráficas). 
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Diagrama 4: arquitectura de Calculator of Thermodynamic Properties.
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4. Simbología 
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4.1. Calculator of thermodynamic propierties 

-P es la presión en atm. 

-V es el volumen el litros del recipiente. 

-a es el parámetro de la interacción entre partículas en atm· L2/mol2. 

-b o covolumen es el volumen disponible de un mol de partículas en L/mol. 

-n es el número de moles. 

-R es la constante de los gases ideales. 

-T es la temperatura en K. 

-Tc es la temperatura crítica en K 

-Pc es la presión crítica en atm 

-w es el factor acéntrico (adim.). 

-Tr  la temperatura reducida (adim.). 

-Pr es la presión reducida (adim.). 

-kij son los parámetros de interacción binaria (adim.). 

-ρ es la densidad molar en mol/L. 

-Z es el factor de compresibilidad (adim.). 

- f es la fugacidad en atm. 

-  es el coeficiente de fugacidad (adim.). 

-K es la constante de equilibrio (adim.). 

-x, y es la fracción molar en la fase líquida y gaseosa (adim). 

-H es la entalpía en J/mol. 

-S es la entropía en J/molK. 

-U es la energía interna en J/mol. 

-G es la energía libre de Gibss en J/mol. 

-B es la Exergía en J/mol. 

-t es el traslado que sufre el factor de compresibilidad en PRVT. 
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5. Conclusiones 
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A través de la elaboración del presente Trabajo de Fin de Grado se ha 

pretendido elaborar una aplicación para dispositivos Android capaz de 

calcular las propiedades termodinámicas de diversos componentes, así como 

de implementar sus diagramas de fase. Dicha aplicación cuenta con una serie 

de herramientas con diversas utilidades, desde almacenamiento en una base 

de datos externa hasta explicación teórica de los procesos empleados en la 

misma. Para ello se ha seguido un procedimiento que se ha ido detallando a 

lo largo de la elaboración del presente documento. 

Las características de partida de la aplicación exigen llevar a cabo un estudio 

cuidadoso de las alternativas existentes como solución para su 

implementación, teniendo en cuenta los requisitos que precisan este tipo de 

aplicaciones. Para abordar dicho estudio, se han analizado detalladamente 

las diferentes ecuaciones que permiten realizar el cálculo de las propiedades 

termodinámicas y seleccionado las que mejor se adaptan a las necesidades 

de los posibles usuarios. 

En cuanto a la implementación de las ecuaciones, hay que destacar la 

importancia de que todos los términos empleados deben tener unas 

dimensiones apropiadas, para obtener así resultados que sean concluyentes. 

Respecto al uso de la base de datos SQL hay que destacar la posibilidad que 

ofrecen al usuario de modificar la misma a su antojo, que es la razón principal 

por la que se ha decidido realizar la base en dicho lenguaje. Es importante 

destacar que la programación en SQL facilita en gran medida la interacción 

entre el usuario y el programador. 

El empleo del elemento Canvas para la generación de las gráficas ha sido 

decidido por la simplicidad de la implementación del mismo. Si bien es cierto 

que podrían existir otros métodos para generar gráficas (como el uso de 

OpenGL), el elemento Canvas posee mayor claridad para el programador y es 

más sencillo de comprender para el usuario debido a la simplicidad de los 

diagramas generados. 

Las soluciones escogidas tras el proceso de estudio realizado, han sido 

referentes en un primer lugar al lenguaje de programación y en un segundo a 

las versiones de Android de las que se ha dispuesto. En cuanto al lenguaje, la 

interfaz de programación ‘Eclipse IDE’, usualmente empleada para la creación 

de aplicaciones móviles, da al usuario la posibilidad de emplear el lenguaje 

Java para la programación de los eventos que se suceden en la aplicación, y 

el lenguaje XML para definir la estructura de todas las interfaces utilizadas a 

lo largo de la aplicación. A lo largo de toda la programación, se ha decidido 

excluir ciertos elementos que pudiesen generar algún tipo de problema para 
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usuarios con versiones de Android ya obsoletas (por debajo de la 3.0), pero 

siempre tratando de crear una aplicación lo más genérica posible, que no 

supusiera un problema para cualquier persona que decida proceder al uso de 

la misma. 

El método empleado para comprobar el funcionamiento de cada una de las 

herramientas se ha basado en un mecanismo de “prueba y error”. A partir de 

los requisitos de cada herramienta se ha ido desarrollando el código que se 

consideraba adecuado, y al finalizar su concepción se comprobaba el 

funcionamiento. En caso de no obtener los resultados deseados, se procedió 

a realizar las modificaciones oportunas, tratando de que fueran las menores 

posibles, para así no alejarse demasiado del concepto obtenido inicialmente. 

Finalmente, tras llevar a cabo el análisis y desarrollo de la aplicación en 

cuestión, se puede concluir que las aplicaciones basadas en el sistema 

Android ofrecen un gran abanico de posibilidades, como se puede comprobar 

en las aplicaciones móviles actuales. En el presente a través de los 

dispositivos existentes se pueden observar multitud de aplicaciones con 

diversas utilidades, que ofrecen a los usuarios prácticamente cualquier cosa 

que deseen. Es por ello que este tipo de proyectos están a la orden del día y 

son muy adecuados a lo que la sociedad hoy en día puede demandar y un 

Ingeniero Electrónico puede ofrecer. 

Por tanto, se ha conseguido implementar una aplicación capaz de calcular las 

propiedades energéticas y de equilibrio de mezclas de hasta 6 componentes 

a libre elección del usuario, habilitando la posibilidad de la obtención de los 

diagramas de fase pertinentes, y acceso al procedimiento teórico llevado a 

cabo. 
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6. Líneas futuras 

de trabajo 
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Al tratarse de una aplicación para dispositivos Android se pueden intensificar 

una gran cantidad de líneas de trabajo que podrían continuar en el futuro el 

trabajo desarrollado en este Proyecto de Fin de Carrera, ya sea desde un 

punto de vista nuevamente académico o empresarial. 

Para empezar, habría que centrarse en pequeños aspectos de la aplicación 

tal y como se entrega que podrían ser mejorables en sucesivas ediciones. Por 

ejemplo, como se puede observar en el código adjunto en el CD, existen 

algunos archivos Java que no son empleados en ningún momento. Estos 

archivos serían los destinados a la consecución de gráficas de compuestos 

binarios, que no está implementado en esta versión. En el futuro se podría 

desarrollar la programación oportuna para la obtención de dichas gráficas, lo 

cual aportaría mayor información de la actual al usuario. 

Otro punto que queda en el aire es la posibilidad de que, al pulsar sobre las 

gráficas obtenidas, se muestre por pantalla el valor exacto de Presión-

Temperatura en dicho lugar. Para lograrlo, sería necesario generar gran 

cantidad de puntos para conseguir aumentar la precisión de las líneas que los 

unen, lo cual actualmente supondría una gran cantidad de trabajo para la 

aplicación, y podría demorar varios segundos en obtener resultados. No 

obstante, es posible que en un futuro cercano las velocidades de 

procesamiento de los dispositivos Android mejoren sustancialmente, por lo 

que esto dejaría de suponer un problema para la aplicación. 

Un pequeño retoque adicional que se puede aconsejar es la inclusión de una 

tabla con los datos representados en una pestaña anexa y de un botón que 

permita al usuario exportar los datos obtenidos, tanto en la calculadora como 

en las gráficas, a un archivo de texto, que pueda ser almacenado en el 

dispositivo y empleado por el usuario para lo que considere oportuno, o 

cargado en la aplicación Dropbox del mismo, puesto que existiría esa 

posibilidad 

En lo que se refiere a términos estrictos de programación, se podría tratar de 

generar las gráficas mediante el uso de OpenGL en lugar de Canvas. Esto 

supondría mayor complejidad de programación, pero permitiría al usuario la 

posibilidad de obtener gráficas mucho más desarrolladas, incluyendo 

diagramas tridimensionales. 

En lo referente al aspecto termodinámico de la aplicación, es posible que 

dentro de unos años aparezcan ecuaciones que consigan simplificar los 

cálculos actualmente implementados, pero con lo que se conoce hasta ahora, 

hay varios aspectos que cabría la posibilidad de mejorar. 
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Por ejemplo, en ningún momento se tienen en cuenta las inmiscibilidades de 

los líquidos, lo cual puede suponer una gran variación de los datos obtenidos, 

al suponer a todos los compuestos como ideales. Cabría la posibilidad de 

tener en cuenta este aspecto y reflejarlo en los componentes de la aplicación. 

Para ello, se podría emplear un modelo basado en componentes de actividad 

(como el NRTL). 

Otra posibilidad sería modificar las rutinas de cálculo para poder introducir el 

equilibrio líquido-gas no condensable, y permitir al usuario elegir la fracción 

de vapor empleada (actualmente, sólo permite valores de 0 ó 1). 

Además, podrían introducirse otro tipo de mejoras que ya no estarían tan al 

alcance del programador como las anteriores, como podría ser la introducción 

de ecuaciones, reglas y factores específicos para condiciones supercríticas, la 

introducción de métodos de contribución de grupos para la estimación de 

propiedades, o la introducción de métodos de cálculo para propiedades de 

transporte (viscosidades, conductividades y difusividades). 

Por último, también se podría considerar la posibilidad de traducir la 

aplicación a otros lenguajes, como Windows o Apple, para lograr así 

‘universalizar’ la aplicación. 
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8.1. Anexo I. Métodos numéricos Utilizados 

 

8.1.1. Resolución de sistemas de ecuaciones no lineales 

 

8.1.1.1. Método de Newton-Raphson 
 

El método de Newton-Raphson es un algoritmo que permite obtener las raíces 

de una función real o hallar un mínimo de la misma. Es un proceso de 

optimización iterativo que se basa en aproximar la función a optimizar por 

medio de la serie de Taylor hasta llegar a orden 2 (Quarteroni, Sacco et al. 

2000). 

Si se desea obtener un mínimo de la función f(x) de n variables, esta puede 

aproximarse de la siguiente manera: 

                              
 

 
                        (86) 

 

De tal forma que un mínimo relativo de la función m(x) también lo será de la 

función f(x). Asumiendo que este mínimo es x1 y, por tanto,        

        :  

                              (87) 

 

Y si el  Hessiano tiene inversa se llega a una expresión que se usa como una 

ecuación de recurrencia para dado un punto inicial generar una sucesión de 

puntos que deben converger al mínimo local de f(x):  

                   
          (88) 

 

La principal ventaja de este método es que implica menos iteraciones que sus 

homólogos pero, cómo desventajas tiene que: precisa un punto inicial 

cercano a la solución, requiere el cálculo del gradiente, requiere el cálculo del 

Hessiano y se ha de invertir el Hessiano. Por otro lado, no asegura la 

convergencia, ya que el Hessiano no tiene por qué ser positivo definido.  
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 Algoritmo de resolución 

INICIO 

xo

∇f(xo)

H(f(xo))

H(f(xo))
-1

x1=xo-∇f(xo)·H(f(xo))
-1

¿Cumple criterio 

de terminacion?

No Si

FIN
xo=x1

 

 

Diagrama 5: algoritmo de resolución del método de Newton-Raphson. 
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8.2. Anexo II. Obtención de expresiones para el cálculo 

de propiedades energéticas 

 

La obtención de las expresiones desarrolladas a continuación se hace 

siguiendo los pasos marcados por la bibliografía aquí especificada (Prausnitz 

2000; Bruce E. Poling 2001; CENGEL and BOLES 2001; Michelsen and 

Mollerup. 2007). 

 

8.2.1. Criterio de exactitud matemática 

 

 Dada la expresión:  

                    (89) 

 

Si X e Y son funciones de punto (sólo dependen del estado y no de la 

trayectoria) las diferencias son exactas y se cumple la igualdad: 

 
  

  
 
 

  
  

  
 
 
         (90) 

 

Lo que puede demostrarse de la siguiente manera: 

Recordando que: 

   
  

  
 
 
          (91) 

   
  

  
 
 

          (92) 

 

Se llega a qué: 

 
  

  
 
 

 
   

     
         (93) 

 
  

  
 
 
 

   

     
         (94) 
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Y cómo el orden derivación no importa para funciones de punto:  

 
  

  
 
 

 
   

     
 

   

     
  

  

  
 
 
       (95) 

 

8.2.2. Relaciones termodinámicas 

 

Para una sustancia pura se cumple que: 

                  (96) 

 

Por lo tanto: 

    
  

  
 
 
     

  

  
 

 
          (97) 

 

Y como: 

                    (98) 

 

Se deduce la siguiente relación: 

 
  

  
 
 

      
  

  
 
 
        (99) 

 

 Aplicando ahora la siguiente relación de Maxwell: 

 
  

  
 
 
   

  

  
 
 
         (100) 

 

Y sabiendo que la capacidad calorífica a presión constante se define como: 

    
  

  
 
 

    
  

  
 
 
        (101) 
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Resultando que la variación de entalpía se define como: 

               
  

  
 
 
          (102) 

 
Por otro lado, para el caso de la entropía: 

                  (103) 

    
  

  
 
 
     

  

  
 
 
          (104) 

 

Y aplicando el mismo procedimiento, la variación de entropía resulta: 

   
  

 
       

  

  
 
 
          (105) 

 

8.2.3. Cálculo del coeficiente de fugacidad 

 

A temperatura constante, la variación de la energía de Gibbs de una sustancia 

pura con la presión viene dada por: 

                (106) 

  

Sabiendo que el potencial químico de una sustancia pura se define como  = 

G / n, la ecuación se convierte en: 

                (107) 

  

Si el sistema consiste en un gas ideal, existe una expresión analítica para el 

volumen molar y la ecuación (2) puede integrarse para dar: 

                     
 

  
        (108) 

    

Donde μ (el potencial químico a P0) es una constante de integración que 

depende de las variables que se han mantenido constantes (T).  

 



 

120 

 

Ahora bien, esta expresión sólo tiene validez para gases ideales, para poder 

generalizarla para el caso real se ha de sustituir la presión por la fugacidad. 

                     
      

  
      (109) 

                       (110) 

 

Diferenciando esta ecuación: 

                    (111) 

 

Sustituyendo la definición de dμ: 

     
 

   
            (112) 

   
Restando  lnP en ambos miembros de la ecuación anterior: 

 

    
  

 
   

 

   
 

 

 
            (113) 

 

E introduciendo la definición de la fugacidad se llega  a: 

                
 

 
            (114) 
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8.3. Anexo III. Componentes presentes en la aplicación 

 

Los componentes disponibles en la aplicación Calculator of Energy Properties 

quedan recogidos en la Tabla 54. En total son 78 sustancias, seleccionadas 

por ser representativas de todas las que puedan tener interés para los 

estudiantes de termodinámica (orgánicos polares y apolares, inorgánicos, 

agua, gases no condensables…). Los valores de las propiedades han sido 

obtenidos de la base de datos suministrada en la asignatura de “Introducción 

a la ingeniería química”. 

1 METHANE 21 C2H4 41 C3H8O-01 61 N2O 

2 ETHANE 22 C3H6--01 42 C3H8O-02 62 O2S 

3 PROPANE 23 C4H8--01 43 C4H10-02 63 O3S 

4 BUTANE 24 C4H8--02 44 C4H10-03 64 O2-02 

5 C4H10-01 25 C5H10-02 45 C4H8O-01 65 H2 

6 PENTANE 26 C2H2 46 C4H10-04 66 N2-02 

7 C5H12-01 27 C4H6--01 47 C2H4O-01 67 CO 

8 C5H12-02 28 C5H8--01 48 C4H8O-02 68 CO2 

9 HEXANE 29 C6H6 49 CCL2F-01 69 H2S 

10 HEPTANE 30 C7H8 50 CHCLF-01 70 CS2 

11 OCTANE 31 C8H10-01 51 CCL3F 71 H4N2 

12 NONANE 32 C8H10-02 52 C2CL3-01 72 HCL 

13 DECANE 33 C8H10-03 53 CH3CL 73 CHN 

14 DODECANE 34 C8H10-04 54 CHCL3 74 C3H6O-01 

15 C14H3-01 35 C9H12-01 55 CCL4 75 C2H3N 

16 C16H3-01 36 C12H1-01 56 C6H5C-01 76 C2H4O-02 

17 C5H10-01 37 C10H8 57 AR 77 H3N 

18 C6H12-01 38 C11H1-01 58 BR2 78 H2O 

19 C6H12-02 39 CH4O 59 CL2 

  20 C7H14-01 40 C2H6O-01 60 NO-02 

   

Tabla 54: componentes presentes en Calculator of Thermodynamic Properties. 
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8.4. Anexo IV. Manual de uso de la app ‘Calculator of 

Thermodynamic Propierties’ 

 

A continuación se mostrarán paso por paso todos los aspectos que ofrece la 

versión de la aplicación desarrollada, haciendo especial hincapié en las 

nuevas características implementadas, como son la base de datos, las 

gráficas, y el funcionamiento de la tarea asíncrona. 

En primer lugar, nada más ejecutar la aplicación, aparecerá durante unos 

segundos el logo de la Escuela de Ingenieros Industriales (Figura 11), que 

dará paso a la pantalla principal de la aplicación (MainActivity, Figura 12). 

 

Figura 10: Primera pantalla. Logo de la Escuela 

 

Figura 11: Pantalla Principal 
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En ella podemos ver 4 botones principales y el botón de salida, que se 

comentarán en unos instantes. 

En la parte superior de la aplicación hay dos imágenes: una interrogación y el 

logo de GPL, que es la licencia pública del software GNU. 

Pulsando sobre la primera imagen, se desplegará una ventana de ayuda, que 

indicará al usuario qué es lo que encontrará pulsando los diferentes botones 

(Figura 13). Por otro lado, si se pulsa la segunda imagen, aparecerá la licencia 

del programa, y un botón que llevará al usuario a una pestaña donde se 

muestran todas las condiciones de la GNU GPL (Figura 14). 

 

Figura 12: Ayuda de la Pantalla Principal 

 

     

 

Figura 13: Licencia de la aplicación y GNU GPL 

 

Ahora, es el momento de comenzar a ‘jugar’ con la aplicación. 
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8.4.1. Calculadora 

 

Al pulsar sobre el botón ‘Calculator’, aparecerá una nueva pantalla, en la que 

se le solicita al usuario que introduzca una presión (en atmósferas), una 

temperatura (en grados Celsius), y una ecuación para realizar los cálculos 

(Van der Waals, Peng-Robinson, Soave-Redlich-Kwong, o volúmenes 

trasladados). También permite la posibilidad de realizar los cálculos con la 

temperatura y la presión de saturación, y de utilizar los parámetros de 

iteración binaria. La aplicación no permite elegir de manera simultánea 

presión y temperatura de saturación, ya que los cálculos no serían posibles. 

(Figuras 15, 16, 17 y 18). 

 

Figura 14: Selección de características (I) 

 

Figura 15: Selección de características (II) 



 

125 

 

 

Figura 16: Selección de características (III) 

 

 

Figura 17: Selección de características (IV) 

 

En esta pantalla hay 3 botones. En botón ‘Main Page’ devuelve al usuario a la 

pantalla principal, el botón ‘Reset’ devuelve los valores de la pantalla a su 

estado inicial, y el botón ‘Compounds’ lleva al usuario a una nueva pantalla, 

donde se seleccionarán los componentes con los que queremos realizar los 

cálculos (Figura 19). 

En dicha pantalla, podemos encontrar de nuevo una interrogación, que nos 

dice cómo operar adecuadamente (Figura 20). La aplicación permite al 

usuario seleccionar hasta 6 componentes distintos para realizar las mezclas, 
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solicitando el nombre y el tanto por 1 de composición de la misma (Figuras 22 

y 23). En caso de que la suma total no sea igual a la unidad, la propia 

aplicación realizará los reajustes pertinentes para poder realizar los cálculos 

(Figura 24). 

El cajetín donde se seleccionan los componentes se autocompleta, 

mostrando al usuario las posibilidades existentes según va escribiendo el 

nombre. (Figura 21). 

 

Figura 18: Pantalla de componentes (vacía) 

 

Figura 19: Ayuda de la pantalla de componentes 
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Figura 20: Desplegable de componentes 

 

 

Figura 21: Pantalla de componentes (1 componente) 
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Figura 22: Pantalla de componentes (3 componentes) 

 

 

 

Figura 23: Pantalla de componentes (3 componentes II) 

 

En la parte inferior de la pantalla aparecen de nuevo 3 botones. El botón 

‘Conditions’ lleva al usuario a la pantalla anterior, el botón ‘Reset’ devuelve 

los valores iniciales a la pantalla, y el botón ‘Calculate’ lleva al usuario a la 

siguiente pantalla, donde se le mostrarán los resultados obtenidos (Figura 

25). 
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En esta pantalla se mostrarán diferentes resultados en función de los 

parámetros escogidos en las pantallas anteriores. Si no se ha seleccionado 

ningún componente, o falta algún valor de presión o temperatura por 

seleccionar, la aplicación señalará que no posee datos suficientes para 

realizar los cálculos (Figura 26). Si los datos introducidos son correctos, se 

mostrarán todos los valores obtenidos por medio de los cálculos internos de 

la aplicación, como la entalpía, la entropía, la energía interna, la exergía o la 

energía libre de Gibbs (Figuras 25 y 27), y en caso de que la suma de todos 

los compuestos supere la unidad, mostrará un mensaje en el que indica que 

la aplicación ha hecho un reajuste de la composición, mostrando también por 

pantalla las nuevas composiciones (Figura 28). 

 

Figura 24: Pantalla Componentes (I) 

 

 

Figura 25: Pantalla Componentes (II) 
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Figura 26: Pantalla Componentes (III) 

 

 

Figura 27: Pantalla Componentes (IV) 

 

Una de las principales ventajas que presenta esta aplicación con respecto a 

su anterior versión, es que en caso de que el cálculo tarde demasiado en 

producirse, el usuario puede seguir interactuando con la misma sin que esta 

quede bloqueada (ver 3.4.2. AsyncTask). 

En la parte inferior de la pantalla, aparecerá un botón que permite al usuario 

volver a la pantalla anterior de ‘Componentes’, para cambiar los parámetros 

en caso de querer realizar un nuevo cálculo. 
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De este modo, quedan definidas todas las posibilidades que ofrece la 

calculadora de la aplicación. 

 

8.4.2. Teoría 

 

Al pulsar sobre el botón ‘Theory’ de la pantalla principal, la aplicación 

mostrará una nueva pantalla con tres posibles pestañas, en las que está 

explicada toda la introducción teórica necesaria para conocer los entresijos 

de los cálculos que la misma realiza. Dependiendo de la pestaña 

seleccionada, se puede leer la teoría sobre las ecuaciones de estado (Pestaña 

‘EOS’, Figura 29), sobre el equilibrio líquido-vapor (Pestaña ‘LVE’, Figura 30), y 

sobre el cálculo de propiedades energéticas (Pestaña EPC, Figura 31). 

 

 

Figura 28: Teoría de las Ecuaciones de Estado 
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Figura 29: Teoría del Equilibrio Líquido-Vapor 

 

 

Figura 30: Teoría del Cálculo de Propiedades Energéticas 
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8.4.3. Base de Datos 

 

En la pantalla a la que se puede acceder al pulsar sobre el botón ‘Database’, 

se encuentran los 78 componentes básicos establecidos por el programador 

(Figura 32). 

 

    

Figura 31: Lista de componentes 

 

Al pulsar sobre uno de ellos, como por ejemplo, el agua, surgirá una nueva 

pantalla en la que aparecerán las principales características del componente, 

como su temperatura y presión crítica, el factor acéntrico, o el factor de 

compresibilidad crítica (Figura 33). Además, en la parte inferior se encuentran 

4 botones, que permiten al usuario interactuar con la base de datos como él 

desee. 

 

Figura 32: Características del Agua 
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El botón ‘List’ devuelve al usuario a la lista de componentes de la pantalla 

anterior (Figura 32). El botón ‘New’ lleva al usuario a una nueva pantalla, 

donde podrá añadir tantos componentes como desee (Figura 34). Para ello, 

solicitará todos los datos necesarios para poder realizar cálculos con él 

posteriormente. 

Crearemos un componente ficticio llamado ‘TFG’, al que le daremos valores 

falsos aleatorios (Figura 35). En esta pantalla hay 3 botones. Pulsando sobre 

‘Cancel’, se regresa a la pantalla anterior, que en nuestro caso son las 

características del agua (Figura 33). 

Con el botón ‘Components’, se regresa a la lista inicial de componentes 

(Figura 32), y pulsando sobre ‘Save’, el nuevo componente queda guardado 

en la lista (Figura 36). 

 

 

Figura 33: Nuevo componente I 
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Figura 34: Nuevo componente II 

 

 

Figura 35: Características nuevo componente 

 

Ahora la aplicación ha llevado al usuario a la pantalla que muestra las 

características del nuevo componente creado. Al pulsar sobre el botón ‘List’, 

se puede ver cómo el nuevo componente aparece el último en la Base de 

Datos, y está listo para trabajar con él (Figura 37). 
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Figura 36: Nueva lista de componentes 

 

Volviendo a la pantalla de características del nuevo componente, quedan dos 

botones por comprobar. El botón ‘Edit’ permite al usuario cambiar cualquiera 

de los parámetros de cualquiera de los componentes. Al editar el nuevo 

componente introducido, volverá a solicitar todos los datos necesarios para 

realizar cálculos, y al guardar dichos cambios, muestra las nuevas 

características por pantalla (Figura 37). Al volver a la lista, se puede ver cómo 

el anterior compuesto ha desaparecido y ya sólo aparece el editado (Figura 

38). 

 

Figura 37: Características editadas 
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Figura 38: Nueva Lista de componentes II 

 

Por último, si se pulsa el botón ‘Delete’, la aplicación le pregunta al usuario si 

realmente desea eliminarlo (Figura 39). En caso afirmativo, la aplicación 

volverá a la lista de componentes, en la que ya no aparecerá el componente 

creado anteriormente. También se borrará en agua y el amoniaco para 

mostrar el funcionamiento de la misma (Figura 40). 

 

Figura 39: Mensaje de aviso 
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Figura 40: Lista de componentes con eliminaciones 

 

8.4.4. Gráficas 

 

Al pulsar sobre el botón ‘Graphics’, se mostrará una pantalla en la que el 

usuario podrá elegir la gráfica que desea hacer y la ecuación de la que quiere 

partir (Figura 41). Como ya se ha comentado a lo largo del informe, en caso 

de seleccionar una gráfica binaria, la aplicación mostrará un mensaje de 

aviso diciendo que esta posibilidad aún no está implementada (Figura 42). 

Una vez seleccionada la ecuación que se quiere utilizar, el usuario podrá 

volver a la página principal (Botón ‘Main Page’) o proceder a dibujar la gráfica 

(Botón ‘Draw’). 

 

Figura 41: Grafica Pura 
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Figura 42: Gráfica Binaria 

 

Al pulsar sobre ‘Draw’, la aplicación solicitará la elección de un componente 

para graficar, y de un tipo de diagrama a representar, a saber: Presiones 

saturadas frente a temperatura o temperaturas saturadas frente a presión. 

En el primer caso, habrá que introducir una temperatura inicial y final para la 

representación (Figura 43), y en el segundo, una presión inicial y final (Figura 

44). 

La selección del componente, al igual que en la calculadora, se autocompleta 

en función del texto introducido. 

 

 

Figura 43: Selección P vs T 
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Figura 44: Selección T vs P 

 

Una vez elegida la gráfica, al pulsar sobre ‘Draw’ se mostrará la gráfica 

formada por 6 puntos equidistantes en el eje de abscisas (Figuras 45 y 46). 

 

 

Figura 45: Grafica P vs T del Etanol 
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Figura 46: Gráfica T vs P del Etanol 

 

Al pulsar sobre el botón ‘Back’, se puede retroceder hasta las pantallas 

anteriores hasta llegar a la pantalla inicial. 

 

8.4.5. Exit 

 

Por último, una vez visitados todos los aspectos de la aplicación, pulsaremos 

el botón ‘Exit’ para salir, y la aplicación mostrará un mensaje de despedida 

antes de regresar a la pantalla de inicio del dispositivo empleado (Figura 47). 

 

Figura 47: Mensaje de despedida 
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8.5. Anexo V. Licencia 

 

Todos los programas desarrollados en este proyecto están protegidos por una 

licencia libre GNU asegurando su disponibilidad de forma completamente 

libre, pudiendo ser copiado o redistribuido según las condiciones fijadas por 

la licencia: 

 

GNU GENERAL PUBLIC LICENSE 

Version 3, 29 June 2007 

 

 Copyright (C) 2007 Free Software Foundation, Inc. <http://fsf.org/> 

Para más información consultar la siguiente página Web: 

 

http://www.gnu.org/licenses. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

http://www.gnu.org/licenses
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8.6. Anexo VI. Explicación del código 

 

Para facilitar la compresión del código utilizado, a pesar de que está 

debidamente comentado, se incluye este anexo en el que se explica paso a 

paso la intención de las nuevas funciones implementadas y la causa de su 

estructura. 

 

InicialLabel.java 

 

 

La clase InicialLabel.java ejecuta un ‘splash’ inicial con el logo de la Escuela. 

Este logo se mantendrá en pantalla durante el tiempo estipulado, y después 

dejará paso a la que consideraremos la pantalla principal, MainActivity.java. 

En caso de que el bloqueo de la pantalla no pudiera ejecutarse en el 

dispositivo, el programa mostrará un mensaje de error alertando de ello. 
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Closer.java 

 

 

De igual modo que en la clase InicialLabel.java, la clase Closer.java esperará 

un tiempo determinado mientras muestra el mensaje de despedida, para 

luego cerrar todos los procesos activos y regresar a la pantalla inicial del 

dispositivo empleado. 

 

MainActivity.java 

Esta clase se mantiene igual que en la anterior versión, con la salvedad de 

que se han modificado algunos aspectos en la interfaz de la misma, y añadido 

el botón de ‘Graphics’. 
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Datos.java 

Se mantiene tal y como aparecía en la versión anterior, con el añadido de la 

nueva ecuación para los volúmenes trasladados. 

 

Componentes.java 

Ídem a Datos.java 

 

Resultados.java 

Se ha realizado una reestructuración del código para que funcione por medio 

de tareas asíncronas. Esto hace que la ejecución de los cálculos sea 

independiente del resto de la aplicación, y por tanto evita el bloque de la 

misma. 

Para ello, la estructura seguida en el código es la siguiente: 

 
… 

… 

… 

 
 

Antes de comenzar a realizar operaciones, se definen todos los parámetros 

necesarios para la correcta implementación de éstas. Una vez definidas las 

variables, se procede a calcular. 

 

 
… 

… 

… 

 
 

En el proceso ‘doInBackground’ se realizarán todas las operaciones que se le 

hayan solicitado al programa. Al estar definido como un booleano, cuando 

termine de ejecutarse devolverá el valor ‘true’, que permitirá la ejecución del 

siguiente proceso. 
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… 

… 

… 

 
 

En último lugar, se procede a mostrar por pantalla todos los cálculos 

obtenidos. Para ello, el método ‘OnPostExecute’ espera a recibir el valor ‘true’ 

de ‘doInBackground’ y, cuando lo obtiene, imprime en la pantalla de la 

aplicación los resultados obtenidos. 

 

EOS.java 

En esta clase simplemente se han implementado las nuevas ecuaciones 

necesarias para ejecutar la ecuación de los volúmenes trasladados, ya 

definidas en la introducción, con el siguiente resultado: 
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Empleando todos los parámetros anteriores para calcular el parámetro Z del 

componente o de la mezcla, se obtienen los resultados deseados. 

 

La ecuación resuelta es la forma polinómica en función del coeficiente de 

compresibilidad de las EOS introducidas en el apartado 1.3. 
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SQLiteHelper.java 

La clase SQLiteHelper establece las funciones necesarias para la creación de 

la base de datos inicial. Simplemente se definirán el nombre y la versión de la 

tabla, los campos a rellenar y el tipo de valor que solicitará cada campo 

(numérico, texto, etc). Además, se emplearán las funciones ‘OnCreate’ y 

‘OnUpgrade’, encargadas de generar la base de datos si es el primer acceso, 

o de actualizarla si fuera necesario, respectivamente. 
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SQLite.java 

Una vez definidos los parámetros esenciales de la base de datos en la clase 

‘SQLiteHelper’, se crean las funciones que permitirán a la aplicación acceder 

a los diferentes campos de la misma.  

En primer lugar, se ha generado una base de datos inicial a través del 

programa ‘Valentina Studio’, que posteriormente podrá ser modificada por el 

usuario de la aplicación. El aspecto que presenta dicha base de datos es el 

siguiente: 

 
… 

… 

… 

 
 

Figura 48: Base de Datos en Valentina Studio 

 



 

150 

 

Una vez creada la base de datos, se almacenará en una carpeta interna de la 

aplicación, para que cada vez que ésta se instale, se genere la lista de 

componentes en el propio dispositivo. 

La clase ‘SQLite’ se encarga de tomar dicho archivo y convertirlo en la 

“Database” de nuestra aplicación. 

Una vez hecho esto, en la clase se definirán las funciones de apertura y 

clausura de la base de datos, así como las que se encargan de la extracción 

de datos. 
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Listcomp.java 

La clase ‘Listcomp’ genera el listado de componente tal y como se muestra en 

la aplicación. Para lograrlo, abre la base de datos SQL, obtiene los registros, y 

los muestra por pantalla. Además, en caso de pulsar sobre alguno de ellos, 

accede a las características del mismo. 

 

Para conseguir esto, el programa extrae el valor del ID del componente 

seleccionado, accede a la base de datos, y busca el componente que posea 

un ID del mismo valor que el seleccionado. Cuando lo ha encontrado, se 
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extiende una nueva clase, en la que se muestran impresos los datos que 

caracterizan al componente elegido. 
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Carcomp.java 

Como se indicó en páginas anteriores, esta clase es la encargada de mostrar 

las características del componente seleccionado anteriormente en la base de 

datos, además de ofrecer al usuario la posibilidad de interactuar con la 

misma. Para ello, en primer lugar obtendrá los datos del componente y los 

mostrará, y a continuación ejecutará una función diferente en función del 

botón seleccionado (Ver Anexo IV). 
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Nuevo.java 

Esta clase simplemente se encarga de recoger los datos introducirlos por el 

usuario y añadirlos a la base de datos, para el posterior uso del componente 

generado. 

 

 

 



 

159 

 

 

 

 

Edit.java 

El código es prácticamente el mismo que el de la clase ‘nuevo’, por lo que no 

se añadirá a la memoria, con la salvedad de que, antes de permitir al usuario 

añadir el nuevo registro, elimina el antiguo. 

 



 

160 

 

Graphic.java 

La clase ‘Graphic’ solicita al usuario que seleccione las características de la 

gráfica que quiere obtener. Como ya se comentó en el Anexo IV, las gráficas 

binarias no están implementadas, pero en el código queda descrita la 

estructura que abría que seguir en futuras versiones. Las líneas 

correspondientes a las gráficas binarias están comentadas, como se puede 

ver a continuación. 

Una vez seleccionadas las características, las almacenará para que la 

siguiente clase pueda acudir a ellas cuando pretenda graficar el compuesto. 

 

 

 



 

161 
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Drawpure.java 

Esta clase solicita al usuario el resto de datos necesarios para realizar la 

gráfica pertinente. En este caso será: Componente a graficar, gráfica que 

mostrar, y rango del eje de abscisas. 

Es importante rellenar todos los campos, ya que si no la aplicación no 

generará el dibujo correctamente. 
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Lienzop1.java y Lienzop3.java 

En estas clases se dibujará la gráfica con los datos seleccionados 

anteriormente. 

Podemos distinguir dos partes en ambos códigos. La primera correspondería 

a los cálculos realizados para obtener los puntos que serán representados 

posteriormente. Estos cálculos son iguales que los expuestos en la clase 

‘resultados’, por lo que no se mostrarán aquí. 

La segunda parte está formada por una clase auxiliar, que es la que define el 

lienzo sobre el que se dibujará, y los ejes de coordenadas. De forma relativa a 

la posición de dichos ejes, se posicionarán los puntos calculados, que 

posteriormente se unirán para formar la curva que se desea obtener. 
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La única diferencia entre ambas clases auxiliares, es que la primera obtiene 

los valores de la temperatura para el eje de abscisas, mientras que la 

segunda hace lo propio con los valores de la presión. 

 

 Clase auxiliar ‘Lienzop2’ (perteneciente a Lienzop1.java) 
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 Clase auxiliar ‘Lienzop4’ (perteneciente a Lienzop3.java) 
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Todo el código expuesto anteriormente es, a grandes rasgos, el implementado 

en lenguaje java para el correcto funcionamiento de la aplicación. No 

obstante, ésta emplea otras clases implementadas en la versión anterior de 

la aplicación (Cabeza Sánchez, 2012).  

Por otra parte se encuentran los archivos ‘.xml’, en los cuales se programa la 

estructura de cada una de las pantallas, pero que no se mostrará en el anexo 

debido a la densidad de las mismas. A pesar de ello, cabe resaltar el hecho 

de que dichos códigos han sido implementados de tal forma que, 

independientemente del tamaño que tenga la pantalla del dispositivo 

empleado, todos los elementos de la aplicación se reubican para mostrar 

siempre la misma apariencia, lo que facilita el uso de la aplicación y su 

comprensión por parte del usuario que la utilice. 

El código completo de la aplicación puede encontrarse en el CD adjunto. 
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