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En este trabajo se describe una metodologı́a para determinar la ecuación de estado ćubica de una substancia pura usando los datos experi-
mentales del segundo coeficiente del virial, el punto crı́tico, y el factor aćentrico. Para todas las ecuaciones estado cúbicas, la compresibilidad
cŕıtica y el segundo coeficiente virial se relacionan a través de una restriccion, la cual se muestra y se discute. Se encontró que la restric-
ción tiene efectos importantes en las predicciones de las propiedades termodinámicas (diagrama de fases) y el segundo coefiente del virial
de la substancia. A partir de una ecuación de estado ćubica, las predicciones resultantes de las propiedades termodinámicas y el segundo
coeficiente virial no pueden describir de forma simultánea los datos experimentales. Esta conclusión se deriva de las evidencias numéricas.

Descriptores:Ecuacíon de estado ćubica; equilibrio de fases; segundo coeficiente del virial

In this work, a methodology to determine the cubic equation of state of a pure substance using experimental second virial coefficient data,
the critical point, and the acentric factor, is described. For every cubic equation of state, the critical compressibility and the second virial
coefficient are related through a restriction, which is shown and discussed. It was found that the restriction has important effects on the
predictions of the thermodynamic properties (phase diagram) and the second virial coefiente of substance. From a cubic equation of state, the
resulting predictions of thermodynamic properties and second virial coefficient cannot simultaneously describe the experimental data. This
conclusion is derived from the numerical evidences.
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1. Introducción

Una ecuacíon de estado ćubica es una herramienta amplia-
mente usada para predecir las propiedades termodinámicas
de fluidos simples y sus mezclas. Desde el trabajo pionero
de van der Waals [1,2], muchas otras ecuaciones de estado se
han desarrollado [3-19] en donde las dos ecuaciones de esta-
do más conocidas son la de Peng-Robinson y la de Redlich-
Kwong-Soave. En lo general, una ecuación de estado ćubica
tiene la siguiente estructura [20]

P =
RT

v − b
− a(T )

(v − c)(v − d)
, (1)

dondeP , v, y T son la presíon, el volumen por mol, y la tem-
peratura, respectivamente.R (= 83.145 bar cm3/mol◦K) es
la constante de los gases. El primer término de la Ec. (1) es
la contribucíon repulsiva debido al tamaño de las moĺeculas.
En este caso, el parámetrob est́a asociado al volumen molar
ocupado por las moléculas del fluido y, por lo tanto,v − b es
el volumen disponible. El segundo término en la Ec. (1) tiene
su origen en las interacciones atractivas entre las moléculas
del fluido. En este caso,a(T ) > 0 es una funcíon positiva de
la temperatura y está relacionada con el segundo coeficiente
del virial B(T ), a saber,

a(T ) = RT
(

b−B(T )
)
. (2)

Por otra parte,b, c, y d son los paŕametros de la ecuación
de estado ćubica (1) y dependen del fluido. Los parámetrosb,

c, y d son calculados usando las propiedades termodinámicas
del fluido como el punto crı́tico, el factor aćentrico y el se-
gundo coeficiente del virial, por mencionar algunos ejemplos.
En lo particular, en este trabajo se presenta, desde el punto de
vista pedaǵogico, una forma de calcular los parámetrosb, c,
y d usando el punto crı́tico y el segundo coeficiente del virial
de la substancia. De esta manera, en la siguiente sección se
describe la metodologı́a para alcanzar el objetivo del trabajo.
En tercer apartado aplicaremos la metodologı́a a un conjunto
de substancias puras y analizaremos el alcance de las ecua-
ciones de estado cúbicas. Finalmente, en el cuarto apartado
se daŕa un breve resumen y las conclusiones.

2. Ecuacíon de estado

Considere un fluido puro confinado al volumen molarv y en
contacto con un reservorio de calor a la temperaturaT . La
presíonP del fluido se puede describir con la ecuación de es-
tado ćubica (1). El primer paso consiste en “anclar” la ecua-
ción de estado al punto crı́tico de la substancia. En este caso,
la primera y la segunda derivada volumétrica de la presión
son nulas, es decir,

(
∂P

∂v

)

c

=
(

∂2P

∂v2

)

c

= 0. (3)

Partiendo de la condición del punto cŕıtico es como se de-
terminan los paŕametrosb, c, y d. Las expresiones formales
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parab, c, y d fueron derivadas en el trabajo [18] y los resulta-
dos son los siguientes

b

vc
=

Zc − 1 + α

Zc
; (4a)

c

vc
=

Zc − 1
2α + α

√
α− 3

4

Zc
; (4b)

d

vc
=

Zc − 1
2α− α

√
α− 3

4

Zc
, (4c)

dondeZ = Pv/RT es la compresibilidad del fluido evaluado
en el punto cŕıtico con la temperaturaTc, el volumen molar
vc y la presíonPc. Los datos del punto crı́tico,Tc, vc y Pc, se
obtienen de las mediciones en el laboratorio y, por lo tanto,
son datos conocidos. Las expresiones dadas en las Ecs. (4a),
(4b), y (4c) fueron derivadas en el trabajo [18] y, en dicho
manuscrito, se proporcionan los pasos a seguir en donde el
paŕametroα est́a definido porα3 = a(Tc)Pc/R2T 2

c .
a(T ) es una funcíon positiva de la temperatura y de-

pende del potencial de interacción entre las moléculas del
fluido a trav́es del segundo coeficiente del virialB(T ). En
lo general, en el lı́mite T → ∞, la contribucíon debida a
las interacciones moleculares es despreciable y, por lo tanto,
a(T )/RT → 0+. Por supuesto, de la Ec. (2) y en el lı́mite
T →∞ se concluye con

b = ĺım
T→∞

B(T ) = Bhs, (5)

en dondeBhs es el coeficiente del virial para el fluido de
esferas duras. Con este resultado y la Ec. (2), el parámetro
α3 = a(Tc)Pc/R2T 2

c se calcula con

α = 3

√(
Bhs −B(Tc)

)
Pc

RTc
. (6)

Claramente, el valor deα es conocido solo si el punto
cŕıtico y el segundo coeficiente del virial de la substancia
son conocidos. Si dicha condición est́a presente, entonces el
proceso para determinar la ecuación de estado asociada a la
substancia ha finalizado. Sin embargo, en la práctica, los da-
tos del segundo coeficiente del virial no están disponibles y/o
solo cubren un rango de temperaturas muy estrecho. En el
caso de no contar con datos experimentales paraB(T ) en-
tonces el proceso para determinar la ecuación de estado de
la substancia no ha concluido y será necesario utilizar alguna
otra propiedad termodinámica del fluido (como, por ejemplo,
el factor aćentrico) para este propósito. Este caso lo veremos
más adelante en detalle. En el segundo caso, los datos ex-
perimentales disponibles paraB(T ) deben ser ajustados con
alguna propuesta razonable paraB(T ) y esperar que la fun-
ción B(T ) que se proponga ofrezca resultados que aproxi-
men los datos faltantes. En este caso, el proceso para deter-
minar la ecuacíon de estado de la substancia ha concluido
y estamos preparados para predecir cualquier otra propiedad
termodińamica del fluido como, por ejemplo, el diagrama de

coexistencia y la temperatura de ebullición. En ambos casos,
contar con una propuesta razonable paraB(T ) es importante
y necesario. En el siguiente apartado se presenta una alterna-
tiva paraB(T ).

2.1. Coficiente del Virial

Afortunadamente, el segundo coeficiente del virial tiene una
expresíon anaĺıtica para un fluido cuyas partı́culas interac-
tuan con el potencial de pozo cuadrado [21-26]. El resultado
al que se hace referencia es el siguiente

B(T ) =
2
3
πσ3

[
1− (λ3 − 1)(eε/RT − 1)

]
, (7)

en dondeσ, λ, y ε son el díametro de esfera dura, el ancho y
la profundidad de la región atractiva en el potencial de pozo
cuadrado. En la práctica, los paŕametrosσ, λ, y ε son conside-
rados como parámetros ajustables que se determinan con los
datos experimentales deB(T ). En la Tabla I se presentan los
valores de los parámetrosσ, λ, y ε que fueron calculados para
algunas substancias y reportados en el trabajo de Sherwood y
Prausnitz [27]. Podemos decir que, para las substancias en la
Tabla I,B(T ) est́a disponible y, por lo tanto, se puede deter-
minar la ecuacíon de estado (1). Por supuesto, para cualquier
otra substancia no incluida en la Tabla I, la Ec. (7) es una pro-
puesta razonable paraB(T ). En este caso, los parámetrosσ,
λ, y ε son calculados a través de alguna otra propiedad ter-
modińamica de la substancia como el factor acéntrico. Con
este proṕosito en mente, en el siguiente apartado se describe
la coexistencia lı́quido-vapor.

2.2. Coeficiente de la fugacidad

Para un fluido puro en contacto con un reservorio de calor
a temperatura constanteT y sin intercambio de materia, la
ecuacíon mećanica est́a definida por

(
∂A

∂V

)

T,n

= −P, (8)

TABLA I. Paŕametros del potencial de pozo cuadrado calculados a
partir de los datos experimentales del segundo coeficiente del vi-
rial [27].

Substancia λ σ (Å) ε/R (◦K)

Argón 1.70 3.067 93.3

Kriptón 1.68 3.278 136.5

Metano 1.60 3.355 142.5

Xenón 1.64 3.593 198.5

Tetrafluoro de metano 1.48 4.103 191.1

Neopentano 1.45 5.422 382.6

Nitrógeno 1.58 3.277 95.2

Dióxido de carbono 1.44 3.571 283.6

n-pentano 1.36 4.668 612.3

Benceno 1.38 4.830 620.4
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en dondeP es la presíon del fluido confinado al volumenV ,
n es el ńumero total de moles del fluido, yA es la enerǵıa
libre de Helmholtz. Integrando la ecuación mećanica se ob-
tiene la siguiente expresión para la energı́a libre

A = A∗ + n

v∗∫

v

P (v′)dv′, (9)

en dondev = V/n es el volumen molar yA∗ = A(v∗) es la
enerǵıa libre asociada al volumenv∗ del estado de referencia.
Por otra parte, la Ec. (9) es general y para el caso del gas ideal
se tiene entonces

A(ideal) = A
(ideal)
∗ + n

v∗∫

v

RT

v′
dv′. (10)

La Ecs. (9) y (10) nos permiten definir la energı́a libre resi-
dual como∆A ≡ A−A(ideal) y se calcula formalmente de la
siguiente manera

∆A = n

∞∫

v

[
P (v′)− RT

v′

]
dv′. (11)

En la Ec. (11) se ha hecho uso del siguiente resultado para el
estado de referencia en el lı́mite de dilucíon infinita, a saber,

ĺım
v∗→∞

(A∗ −A
(ideal)
∗ ) = 0. (12)

A partir de la enerǵıa libre residual se calcula el coeficiente
de la fugacidadφ de la siguiente manera

ln(Zφ) =
1

RT

(
∂∆A

∂n

)

T,V

, (13)

en dondeV = nv es el volumen que ocupa el fluido,
Z = Pv/RT es la compresibilidad, y el coeficiente de la
fugacidadφ = f/P es proporcional a la fugacidadf del flui-
do a la presíon P . Al sustituir la Ec. (1) para la presión P
en la Ec. (13) se obtiene la expresión para el logaritmo del
coeficiente de la fugacidad, a saber,

ln(φ) = Z − 1− ln(Z) + ln
(

v

v − b

)

− a(T )
RT (c− d)

ln
(

v − d

v − c

)
. (14)

Finalmente, con el resultado del coeficiente de la fugacidadφ
se determina el equilibrio lı́quido-vapor a trav́es de las condi-
cionesT (liq) = T (vap), P (liq) = P (vap), y φ(liq) = φ(vap).

Por otra parte, el estado termodinámico a la temperatura
T = 0.7 Tc es comunmente usado para determinar la ecua-
ción de estado. Para dicha temperatura, el fluido presenta la
coexistencia lı́quido-vapor y la presión de vapor saturado es
usado para definir el facto acéntrico de la substancia, a saber,

ω = − log10

(
P (vap)

Pc

)
− 1. (15)

Por supuesto, los parámetrosσ, λ y ε se calculan de tal suerte
que la ecuación de estado se “ancla” al estado termodinámi-
co definido por el factor acéntrico en (15). Como veremos
en el siguiente apartado, el estado termodinámico asociado al
factor aćentrico es suficiente para determinar la ecuación de
estado ćubica de la substancia.

2.3. Algoritmo numérico

Supongamos en este momento queσn, λn y εn son ciertos
valores iniciales, entonces, el primer paso consiste en evaluar
αn con la Ec. (6) y el paŕametrobn con la Ec. (4a) usando los
datos iniciales.

Por otra parte, partiendo de la Ec. (7) se deduce que
Bhs = (2/3)πσ3 y, por lo tanto, de la Ec. (5) se actualiza
el valor del paŕametroσ, a saber,

σn+1 = 3

√
3bn

2π
. (16)

En el tercer paso se actualiza el valor del parámetro
λ. En esta etapa el coeficiente del virialB(Tc) dado por
la Ec. (7) se sustituye en la función a(Tc) dado por la
Ec. (2). El resultado que se obtiene es el siguiente
a(Tc) = RTcb(λ3−1)(eε/RTc−1). A partir de este resultado
y la ecuacíonα3 = a(Tc)Pc/R2T 2

c se calcula el nuevo valor
paraλ con la siguiente ecuación

λn+1 = 3

√
1 +

α3
nvc

Zcbn

(
eεn/RTc − 1

) . (17)

En el cuarto paso se actualiza el valor del parámetroε.
En esta etapa se calcula la coexistencia lı́quido-vapor pa-
ra la temperaturaT = 0.7 Tc. Con el valor de la pre-
sión del vapor saturado se construye la función f(εn) =
ω+log10(P

(vap)
n /Pc)+1. El nuevo valor paraε es la raiz po-

sitiva def , es decir,f(εn+1) = 0. De esta manera, el nuevo
valorεn+1 satisface la Ec. (15).

Por supuesto, los cuatro pasos que se han descri-
to se iteran hasta alcanzar la condición máx(|σn+1 −
σn|/σn, |λn+1 − λn|/λn, |εn+1 − εn|/εn) < δ, en donde
δ es cierto criterio de convergencia.

3. Resultados

Para illustrar la metodologı́a que se ha descrito en este ma-
nuscrito usaremos tres substancias a saber: el benceno [28],
el metano y el díoxido de carbono. En la Tabla I el lector en-
contraŕa los datos paraσ, λ, y ε que fueron calculados por
Sherwood y Prausnitz [27] a partir de los datos experimen-
tales disponibles del segundo coeficiente del virial de varias
substancias. En lo particular, usaremos los datos para el ben-
ceno. En la Fig. 1, los resultados de la Ec. (7) son mostrados
con la curva continua (en azul) y los datos experimentales se
muestran con los sı́mbolos (en rojo). Claramente, los resulta-
dos predichos por la Ec. (7) están de acuerdo con los datos
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FIGURA 1. Segundo coeficiente del virial del benceno. Los sı́mbo-
los (en rojo) son los datos experimentales [28]; La curva trazo-
punto (en verde) corresponde a la ecuación de estado de Peng-
Robinson [6]; La curva segmentada (en negro) corresponde a la
ecuacíon de estado reportada en el trabajo [18]; Finalmente, la cur-
va śolida (en azul) corresponde a la Ec. (7).

experimentales al menos en el rango de valores de la tempe-
ratura de la Fig. 1.

Por otra parte, los datos del punto crı́tico y el fac-
tor aćentrico del benceno [30,34,35] son los siguientes:
Tc = 562.6 Kelvin, Pc = 49.2 bar, vc = 256.9 cm3/mol,
y ω = 0.207. Con la funcíon B(T ), ilustrada en la Fig. 1,
y los datos del punto crı́tico se determina los parámetrosb,
c, y d de la ecuacíon de estado ćubica del benceno usan-
do las Ecs. (4)-(7). Posteriormente, con la ecuación de es-
tado ćubica resultante se calcula el diagrama de coexistencia
lı́quido-vapor. El diagrama de equilibrio de fases del benceno
se muestra en la Fig. 2 con la curva continua (en azul). En la
misma Fig. 2 se muestra con los sı́mbolos (en rojo) los da-
tos experimentales de la curva de coexistencia del benceno.
Claramente, los resultados predichos por la ecuación de esta-
do ćubica no est́an en acuerdo con los datos experimentales,
a pesar de que la Ec. (7) describe los datos experimentales
del coeficiente del virial (ver Fig. 1). La desviación observa-
da en la Fig. 2 es debida a que el valor experimental de la
compresibilidad cŕıtica del benceno,Z(exp)

c = 0.270, se mo-
dificó al valorZ(cal)

c = 0.3378 para que la función B(T ),
sin ninǵun cambio, pudiera satisfacer la condición dada por
la Ec. (5). Este hecho nos indica que existe una restricción
entre la compresibilidad crı́tica Zc y el segundo coeficiente
del virial a trav́es de la Ec. (5), cuyos efectos son claros co-
mo se puede apreciar en las Figs. 1 y 2.

En el trabajo previo [18], los parámetrosσ, λ, y ε fue-
ron cosiderados como cantidades ajustables que se calcularon
usando el algoritmo descrito en este trabajo y usando el valor

FIGURA 2. Diagrama de coexistencia lı́quido-vapor del benceno.
Los śımbolos (en rojo) son los datos experimentales [28]; La cur-
va trazo-punto (en verde) corresponde a la ecuación de estado de
Peng-Robinson [6]; La curva segmentada (en negro) corresponde a
la ecuacíon de estado reportada en el trabajo [18]; Finalmente, la
curva śolida (en azul) corresponde a la Ec. (7).

FIGURA 3.Segundo coeficiente del virial del metano. Los sı́mbolos
(en rojo) son los datos experimentales [29]; La curva trazo-punto
(en verde) corresponde a la ecuación de estado de Redlich-Kwong-
Soave [5]; La curva segmentada (en negro) corresponde a la ecua-
ción de estado reportada en el trabajo [18]; Finalmente, la curva
sólida (en azul) corresponde a la Ec. (7).
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FIGURA 4. Diagrama de coexistencia lı́quido-vapor del metano.
Los śımbolos (en rojo) son los datos experimentales [30]; La cur-
va trazo-punto (en verde) corresponde a la ecuación de estado de
Redlich-Kwong-Soave [5]; La curva segmentada (en negro) corres-
ponde a la ecuación de estado reportada en el trabajo [18]; Final-
mente, la curva śolida (en azul) corresponde a la Ec. (7).

Z
(exp)
c = 0.270 del benceno. En este caso, los datos obtenidos

paraσ, λ, y ε son los siguientes:σ = 4.1558 Å, λ = 2.2496,
y ε/R = 253.04 Kelvin. Una simple inspección nos muestra
que estos datos difieren notablemente de los datos reportados
por Sherwood y Prausnitz [27] (ver la Tabla I). Sin embargo,
la curva de coexistencia lı́quido-vapor que resulta de la ecua-
ción de estado ćubica, reportanda en el trabajo previo [18] e
ilustrada en la Fig. 2 con la curva punteada (en negro), descri-
be los datos experimentales. Por otra parte, el coeficiente del
virial asociada a esta ecuación de estado se calcula con ayuda
de la Ec. (2). En la Fig. 1, se ilustra con la curva punteada (en
negro) el coeficiente de virial y, claramente, las predicciones
deB(T ) difieren notablemente de los datos experimentales,
a pesar de que la ecuación de estado predice correctamente
los datos experimentales del diagrama de equilibrio de fases
mostrado en la Fig. 2. Nuevamente, este hecho nos indica que
la Ec. (5) establece cierta restricción entre la compresibilidad
cŕıtica Zc y el coeficiente del virialB(T ), cuyos efectos son
evidentes en las predicciones termodinámicas de cualquier
ecuacíon de estado ćubica. Para verificar esta aseveración, en
la Fig. 2 se han incluido con la curva a trazo-punto (en verde)
los resultados para el diagrama de coexistencia del benceno
obtenidos con la ecuación de estado de Peng-Robinson. Cla-
ramente, el diagrama de fases resultante está de acuerdo con
los datos experimentales, sin embargo, los resultados del co-
eficiente del virial asociados a la ecuación de Peng-Robinson
difieren notablemente de los datos experimentales deB(T ).

Estoúltimo lo podemos apreciar en la Fig. 1 con la curva en
trazo-punto (en verde).

El segundo ejemplo en este apartado corresponde al me-
tano. Los resultados y los datos experimentales para el coefi-
ciente del virial del metano se presentan en la Fig. 3, mientras
que los resultados y datos experimentales para el diagrama de
equilibrio de fases se encuentran en la Fig. 4. Una rápida ins-
peccíon a estaśultimas dos Figs. 3 y 4, nos permite concluir
que lo observado en el caso del benceno también est́a pre-
sente en el caso del metano. Nuevamente, la Ec. (7) definida
con los datos de la Tabla I para el metano da resultados para el
coeficiente del virial que están de acuerdo con los datos expe-
rimentales. Sin embargo, al igual que en el caso del benceno,
el valor experimental de la compresibilidad crı́tica del metano
Z

(exp)
c = 0.290 se modifićo con el valorZ(cal)

c = 0.3383 para
satisfacer la condición b = Bhs. Como consecuencia de ello,
la ecuacíon de estado resultante predice el diagrama de equi-
librio de fases con notables desviaciones con respecto a los
datos experimentales. Nuevamente, en el trabajo previo [18],
los valoresσ = 3.0 Å, λ = 2.674, y ε/R = 49.08 Kelvin
fueron calculados los datosTc = 190.6 Kelvin, Pc = 46.4
bar,vc = 99.0 cm3/mol, y ω = 0.016 del metano. De esta
manera, la ecuación de estado resultante predice resultados
para el diagrama de separación de fases que están de acuer-
do con los datos experimentales como se puede apreciar en
la Fig. 4. Sin embargo, la Ec. (7) que usa los datos calcula-
dosσ = 3.0 Å, λ = 2.674, y ε/R = 49.08 Kelvin da lugar
a resultados para el coeficiente de viral que exhibe notables
desviaciones con respecto a los datos experimentales como
se puede apreciar en la Fig. 3.

FIGURA 5. Segundo coeficiente del virial del dióxido de carbono.
Los śımbolos (en rojo) son los datos experimentales [31,32]; La
curva segmentada (en negro) corresponde a la ecuación de estado
reportada en el trabajo [18]; Finalmente, la curva sólida (en azul)
corresponde a la Ec. (7).
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FIGURA 6. Diagrama de coexistencia lı́quido-vapor del díoxido de
carbono. Los śımbolos (en rojo) son los datos experimentales [33];
Finalmente, la curva segmentada (en negro) corresponde a la ecua-
ción de estado reportada en el trabajo [18].

El tercer caso corresponde al dióxido de carbono y pre-
senta cirta peculiaridad que describiremos enseguida. En la
Fig. 5 se presentan los datos experimentales del segundo
coeficiente del virial. Claramente, la función B(T ) con los
paŕametros calculados por Sherwood y Prausnitz [27] ajustan
los datos experimentales como podemos observar a través de
los resultados calculados e ilustrados con la curva sólida en
azul. Sin embargo, al usar la funciónB(T ) para determinar la
ecuacíon de estado ćubica correspondiente encontramos que
el valor del paŕametroα < 3/4 y, por lo tanto, los paráme-
trosc y d en las Ecs. (4b) y (4c) son complejos conjugados.
Por este motivo, y respetando el alcance de este trabajo, po-
demos decir que no existe una ecuación de estado ćubica aso-
ciada a los datos experimentales del segundo coeficiente del
virial del dióxido de carbono. Por otra parte, la ecuación de
estado ćubica dada por (1) es usada para describir los datos
experimentales del diagrama de coexisitencia del dióxido de
carbono. Los resultados obtenido con la Ec. (1) se presentan
con la curva a trazos en la Fig. 6 y describen los datos ex-
perimentales mostrados con los sı́mbolos, sin embargo, los
resultados para el segundo coeficiente del virial asociada a
esta ecuación de estado presentan una notaria desviación con
respecto de los datos experimentales como podemos observar
en la Fig. 5 con la la curva a trazos en color negro.

La evidencia nuḿerica sugiere que la condición b = Bhs

establece una restricción entreZc y B(T ). Debido a esta res-
tricción, cualquier ecuación de estado ćubica dada por (1)
no puede describir simultaneamente las propiedades termo-
dinámicas y el coeficiente del viral de una substancia pura.
Esta aseveración se puede apreciar con la ecuación de esta-
do de Readlich-Kwong-Soave para el metano. En este caso,
los resultados predichos para diagrama de equilibrio de fases
con la ecuacíon de Readlich-Kwong-Soave están de acuer-
do con los datos experimentales, sin embargo, los resultados
correspondientes del coeficiente del viral se alejan de los da-
tos experimentales.

4. Conclusiones

En este trabajo se ha presentado una metodologı́a para deter-
minar la ecuacíon de estado ćubica de una substancia pura a
partir de la informacíon del punto cŕıtico y el segundo coe-
ficiente del virial. Se ha demostrado que los datos del punto
cŕıtico y el segundo coeficiente del viral son suficientes para
determinar la ecuación de estado ćubica (1). Sin embargo, y
por otra parte, si no se cuenta con la información del segundo
coeficiente del virial entonces los parámetrosσ, λ, y ε en la
Ec. (7) son paŕametros de ajuste que se calculan con los da-
tos del estado termodinámico asociado al factor acéntrico de
la substancia. En este caso se presentó el algoritmo nuḿerico
para calcular los parámetrosσ, λ, y ε usando la información
del estado termodińamico correspondiente al factor acéntrico
de la substancia.

La metodoloǵıa descrita en este trabajo se aplicó, a ma-
nera de ejemplo, a tres substancias: el benceno, el metano, y
el dióxido de carbono. En estos ejemplos se encontró que la
ecuacíon de estado resultante describe satisfactoriamente los
datos experimentales del diagrama de equilibrio de fases. Sin
embargo, los resultados predichos para el coeficiente del vi-
rial asociado a la ecuación de estado exhibe desviaciones no-
tables con los datos experimentales. Las evidencias numéri-
cas que resultan del segundo coeficiente del virial y el diagra-
ma del equilibrio de fases sugieren que la condiciónb = Bhs

establece una restricción entre la compresibilidad crı́ticaZc y
el coeficiente del virialB(T ). Dicha restriccíon nos conduce
a la siguiente conclusión: Toda ecuación de estado ćubica no
puede describir simultaneamente las propiedades termodina-
micas y el coeficiente del virial de una substancia pura.
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