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lendiren tez ydneticim Sayin Prof.Or.Salih DINGER'e tegekkiir ederim.
Galigmalarim sirasinda samimi yardimlarini esirgemeyen Kimya Mih.

Ali PAKALIN'a tegekkiir ederim. Ayrica yetigmemi ve ydnlenmemi saglayan
dgretim Uye ve elemanlarina tegekkirl bir borg bilirim. Galigmalaraim
sirasinda yardimlarini esirgemeyen aragtirma girevlisi arkadaglarima

tegekklr ederim.

TUm dgrenim yagamimda oldufu gibi tez galigmalarim sirasinda da

her tidr yardim ve destegi saglayan aileme tegekkir ederim.



GzZET

Bu galigmada, mikrobilgisayarda sentetik yakitlarin termofiziksel
tzelliklerini hesaplayan ve girigmeli olarak PASCAL dilinde yazilan
bir paket program (SYNTHRMFZ) geligtirilmigtir. Program g ana baglik
altinda geligtirilmigtir : fraksiyonlarin termofiziksel Gzelliklerinin
kestirimi, saf madde veri bankasi (SYNBASE) ile saf madde termofiziksel
tzelliklerinin kestirimi ve bilegimi belirli karigimlarin termofiziksel

tzelliklerinin kestirimi.

Sentetik yakitlarin, dzellikle fraksiyonlarin, termofiziksel &zel-
liklerini kestiren korelasyonlarin yaklagik tamami incelenmigtir. Ko-
- relasyonlarin segiminde gu hususlar gdzoninde tutulmugtur : korelasyonun
genig bir veri tabanina dayanmasi, kolayca tanimlanabilen az sayida

degigkene sahip olmasi, glvenilir ve kolay olmasi.

Geligtirilen program, fraksiyonun sadece normal kaynama noktasinin
bilinmesi ile bile fraksiyonlarin Gzgil agarlik, molekiil agdirliga, kritik
sicaklik, kritik basing, kritik hacim, merkezsizlik faktdrii, Watson
karakterizasyon faktdri, molar hacim, ideal-gaz 1s1 sigasi, 1s1 sigasi,
1s1l iletkenlik, buharlagma i1sisi, yiizey gerilimi, yogunluk, kritik
sikigtirma faktdrl, buhar basinci, dipol momenti, viskozite, kirilma
indisi, gozinlrlik parametresi gibi termofiziksel @zelliklerini hesap-
layabilmektedir. Ayrica aromatiklik, diflizyon katsayisi, yanma i1sisi

ve olugum 1sisi da diger birkag veri ile hesaplanabilmektedir.

Geligtirilen programda, saf sentetik yakitlarin molekiil adarlida,



kritik yodunluk, kritik hacim, kritik basing, kritik sicaklik, yogun-
luk, kaynama noktasi, donma noktasi, merkezsizlik faktdri, kirilma
indisi, ylzey gerilimi, dielektrik sabiti, dipol momenti, kritik si-
kigtirma faktdri, ideal-gaz 1s1i sigasi sabitleri, viskozite sabitleri,
standart olugum entalpisi, standart olugum Gibbs enerjisi, buharlagma
18151 ve gdzidndrlik parametresi gibi termofiziksel dzelliklerini igeren

bir veri bankasi olugturulmugtur.

Program, saf maddelerin bilinen tzellikleri olan molekiilsel ya-
piy1 ve molekidl agirligini kullanarak saf sentetik yakitlarin kritik
basing, kritik hacim, normal kaynama noktasi, kritik sicaklik, kritik
sikigtirma faktdrli, merkezsizlik faktoirl, buharlagma entropisi, molar
hacim, buhar basinci, buharlagma i1sisi, yogunluk, yiizey gerilimi, 1isi
sigasi1, ideal-gaz 1s1 sigasi, viskozite, 1si1l iletkenlik, yiizey geri-
limi, entropi, gdzinidrlik parametresi, entalpi farki, entropi farki

gibi termofiziksel @Gzelliklerini hesaplayabilmektedir.

Ayrica, geligtirilen program saf madde verilerinin ve karigimdaki
bilegenlerin mol fraksiyonlarinin bilinmesi ile karigimlarin molar
hacim, kritik sicaklik, kritik hacim, kritik basing, kritik sikigtir-
ma faktoril, merkezsizlik faktdrii, viskozite, 1s1l iletkenlik, yiizey
gerilimi, 1s1 sifasi, diflizyon katsayisi gibi termofiziksel dzellik-

lerini hesaplayabilmektedir.



ABSTRACT

In this work, a package computer program (SYNTHRMFZ) written
in Pascal language, was developed to predict thermophysical proper-
ties of synfuels on microcomputer. Program was developed under three
basic titles : the prediction of the thermophysical properties of
fractions, the prediction of the thermophysical properties and the
data bank (SYNBASE) of pure compounds, and the prediction of the ther-

mophysical properties of defined mixtures.

Nearly all the correlations that predict thermophysical proper-
ties of synfuels, especially their fractions, were investigated. In
selection of the correlations, attention was focused on the following
properties : derivation from a wide variety of data, availability of

few and easily defined variables, dependability and simplicity.

Using the program developed, thermophysical properties of frac-
tions such as specific gravity, molecular weight, critical temperature,
critical pressure, critical volume, acentric factor, Watson characteri-
zation factor, molar volume, ideal-gas heat capacity, heat capacity,
thermal conductivity, heat of vaporization, surface tension, density,
critical compressibility factor, vapor pressure, dipole moment, vis-
cosity, refractive index, solubility parameter can be‘calculated, if

boiling point of fraction alone is known.

A data bank consisting of thermophysical properties of pure



synfuels such as molecular weight, critical density, critical volume,
critical pressure, critical temperature, density, boiling point, freezing
point, acentric factor, refractive index, surface tension, dielectric
constant, dipole moment, critical compressibility factor, ideal-gas

heat capacity constants, viscosity constants, standart enthalpy of
formation, standart Gibbs energy of formation, heat of vaporization,

and solubility parameter was included in the developed program.

In the program, the known properties of pure compounds such
as the molecular structure and molecular weight are used in predicting
the following thermophysical properties of pure synfuels : critical
pressure, critical volume, normal boiling point, critical temperature,
critical compressibility factor, acentric factor, entropy of vapori-
zation, molar volume, vapor pressure, heat of vaporization, density,
surface tension, heat capacity, ideal-gas heat capacity, viscosity,

thermal conductivity.

In addition, given the data for pure compounds and mole fractions
in the mixture, the thermophysical properties of mixtures such as
molar volume, critical temperature, critical volume, critical pressure,
critical compressibility factor, acentric factor, viscosity, thermal
conductivity, surface tension, heat capacity, diffusion coefficient

can be calculated.
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KULLANILAN SIMGELER

API

H=H*

H*

S5-5*

g*

: API gravitesi = 141,5/5G-131,5

Sabit basingta 1s1 sigasi (Denklem 3.2-3.3,J/gK;
Denklem &4.12-4.20,J/gmolK)

A'min B igindeki difiizyon katsayisi (cm?/s)

: Aromatiklik

: Entalpi (Denklem 3.6-3.7-3.25, kJ/g; Denklem 3.5-4.18,kJ/gmol)

: Akigkanin entalpi farki (J/gmol)

: Ideal-gaz halindeki akigkanmin entalpisi, H*:H‘T-H*cl

: Ikili etkilegim parametresi

: Isil iletkenlik (J/s cm K)

1/3
Watson karakterizasyon faktorl = 1,264 Tb(H)/SG

: Siva molar hacmi (cm?/gmol)

: Molekil agirliga

: Kirilma indisi

Basing (atm)
Parakor

Gaz sabiti

: Dénme gap1 (R)

. Ozgiil agirlik (15,5/15,5 °C'da; Denklem 2.8-2.11 igin 20/20°C'da)

: Entropi (Denklem 4.19,J/gmolK; Denklem 4.33,3/mol-karbon K)

: Akigkanin entropi farki (J/gmol.K)

ideal-gaz halindeki akigkanin entropisi, S*= S‘T-S*U

Sicaklik (°C)
Mutlak sicaklik (K)

Toplam molar hacim (cm?/gmol)



wy : 1 bilegeninin agirlik fraksiyonu
X, : 1 bilegeninin sivi mol fraksiyonu

Z : Sikigtarma faktdri

GREK SIMGELER]

A X : Herhangi bir X 6zelliginin dedigimi

M : Dipol momenti (D= Debye)

v : Kinematik viskozite (cm?/s)

P : Yogunluk (g/cm?, Denklem 4.36-4.37 gmol/cm?)
o : Yizey gerilimi (dyn/cm)
¢

t : 1 bilegeninin hacim fraksiyonu

-

w : Merkezsizlik faktdri
: GozlnUrlik parametresi (J/cm’)1/2

0
| : Viskozite (g/cm s)

ALT SIMGELER

b : 1 atm'deki kaynama noktasi @izelligi; fraksiyonlar igin

ortalama bir kaynama noktasi Gzellidini gdsterir.

C ¢ Kritik dzellik

C ¢ Yanma

f : Elementlerden olugum 8zelligi (AHF)

: Saf bir kimyasal madde veya bir karigimin bilegeni
ij : Karigim iginde i-j bilegenlerinin etkilegmesi

m : Karigim dzelligi

r : Indirgenmis @zellik (= Bzellik/kritik Bzellik)



: Buharlagma

UST SIMGELER

$S1va faza

: Standart hal dzelligi
: Ideal-gaz dizellidi

: Referans haldeki dedger






GiIRrRig

Petrol aritiminda, hidrojenden baglayip normal kaynama noktasi
500 “C'dan gok yiiksek olan bir dizi bilegigi igeren proses akimlari ile
ilgileniriz. Bir akimi karakterize etmek igin, genellikle tanimlanmig

bilegikler ve tanimlanmamig karigimlar veya fraksiyonlari kullanmiriz.

"Tanimlanmig" bilegikler belirlenebilen kimyasal maddelerdir :
hidrojen, metan, benzen, fenol gibi. Hidrokarbonun karbon sayisinin
artmasi1 ile beraber belirlenebilir kimyasal madde sayisi da hizla art-
maktadir. Sadece parafinler diginidldiginde bile, izomerlerin sayilara
CS icin 3'e, C6 icin 5'e, C7 igin 9'a, CB igin 18'e ve bdylece giderek
artmaktadir. Bitin bu izomerleri rutin bir bazda teghis etmek, hele
C1D+ parafinler veya diger hidrokarbon siniflari igin bu teghisi yap-
maya galigmak hem pahali, hem de gok gig olurdu.

Genelde "fraksiyonlar" olarak da bilinen "tanimlanmamig" karigim-
lar ifadesi, petrol karakterizasyonunu gok basitlegtirmigtir. Tanimlan-

m1g bilegikler ifadesi genellikle C_'e kadar kullanilir, fakat bitin

5
daha agir bilegikler “getral fraksiyonlari" iginde gruplamir. Pratikte,
genis petrol kesimleri gegitli daha dar kesimlere veya fraksiyonlara
béldnir. Her fraksiyon dar bir kaynama araligina sahip olmalidir ki,
tercihen 28 °C'dan daha az, biylece yalnizca bir kaynama rRoktasina

sahip (fraksiyonun ortalama kaynema ndkta51na egit) tek bir sdzde

bilegik yibi iglem girebilsin.



Bu yaklasim genellikle 40 9C11n tizerindeki kaynama noktalari
(tb) igin kullamilir. (Genellikle belirlenmis en agir “tanimlanmig"
bilesik olan n-pentanin normal kaynama noktasi 36,066 Ocrdir. (1)).
Urnek olarak, .100 °C'da kaynayan bir fraksiyon 95-105 - araliginda
kaynayan bilegikler igerir. Parafinlere ornek olarak n-heptan, 3 etil-

pentan ve 17 adet C, izomerleri verilebilir.

8
Fraksiyonlarin (tb>> 40 °C) kullamm ile yapilan basitlegtirme
parafinik ham petroller igin gok basarili olmugtur. Ancak, naften ige-
rigi ylksek ham petroliin tek parametreli karakterizasyonu bagarili
olamamigtir. Naftenler ve parafinler arasinda bir ayraim yapabilmek
igin ikinci bir parametreye, yapisal farkliliklarin bir dlglitine, ih-

tiyag duyulmustur. Bu da fraksiyonun yogunlugu ile saglanmigtir.

Petrol fraksiyonlarinin karakterizasyonunda kullanilan ikinci
parametre 15,5/15,5 9C 1 daki dzgll adairliktir; bu, fraksiyonun 15,5
C'daki yogunlugunun 15,5 OC 1 daki suyun yogunluguna bélimidir. Ozgil
agirliga esdeger olan diger bir agirlik ®API'dar. Bir tglnct alternatif,
kaynama noktasi (tb) ile dzgil agirligan (SG) fonksiyonu olan Watson

karakterizasyon faktorddir.

S5G veya Hu'nln kullanimi, petrol fraksiyonlarindaki naftenlerin
ve hatta aromatiklerin miktarini belirlemeyi mimkiin kilar (15'den daha
fazla degigik tiir naften, daha tnce bahsedilen 95-105 9C11ik kesimde
bulunabilir). Bununla birlikte, termodinamik korelasyonlarin godu

parafinik/naftenik ham petrol @zelliklerine dayanir.



Rafinerilerde iglenmis sivilarin aromatikligi genellikle Hu ile
tlgilir. Ham petrol fraksiyonlari 12 civarinda bir Hw degerine sahipken
agir parafinler 13'den biyik Hw degerine sahiptirler. Naftenlerin Hu
dedgerleri 11'e kadar diger. Bu nedenle, rafineri proses akimlarinin

tzellikleri hakkinda bilinenlerin godu Hu‘;> 11 olan fraksiyonlar igindir.

Komir sivilari ham petrolden daha gok aromatiktir. Komir sivilari,
Hu degerleri 10'dan hatta S'dan daha az olan fraksiyonlara sahiptir-
ler. Bu nedenle, rafineri proses hesaplamalarinda kullanilmasi igin
geligtirilen herhangi bir korelasyon komir sivilarina ya uygulanamaz

veya, en iyi yaklagim ile, deneysel bilgilerin aslinda mevcut olmadigi

btlgelere ekstrapole edilmeyi gerektirir.

Komir sivi fraksiyonlarinin gok digik Hu dederleri, aslinda
igerdikleri yilksek dizeyde PNA'lara (poliniikleer aromatik hidrokarbon-
lar) baglidir. Komir sivilari, ayni zamanda, Gnemli miktarda dzellikle
oksijen ve azot heteroatomlarinmi igerir. Bu nedenle, komir sivilarinin
tzelliklerini anlamak igin, aymi zamanda, PNA'larin ve onlarin tirev-
lerinin dzelliklerini aragtirmak zorundayiz. Bu galigmada iki tir bi-
legik lzerinde durulacaktir : fraksiyonlar halindeki komir sivilari
ve kimir sivilarina kendi karakteristiklerini veren tanimlanmig bile-

gikler olan model bilegikler.

1.1. KOMUR SIVILARININ HAM PETROLLE KARSILASTIRILMASI

Hochman(2) kdmir sivilarimin ve diger sentetik yakitlarin bile-
simlerini Suudi Arabistan kitkenli hafif Arap ham petroll ile karsalag-
tirmigtir. Ilgilenilen kémir sivilari, dojrudan sivilagtirme prosesle-

rinden elde edilir : SRC-I, SRC-II, H-Coal, EDS ve dierleri. Hochman'in



kargilagtirmasi Tsonopoulos'da (3) oldugu gibi, EDS kidmir sivilari
tizerinde odaklanir, fakat agafidaki yorumlar biitin "dogrudan" komir

sivilarina uygulanmalidir.

Hafif Arap ham petrolid ile dogrudan kdmir sivilari doymus hid-
rokarbonlar (parafinler ve naftenler), olefinler ve aromatikler ige-
rigi agisindan gok farklidirlar. Agsagida, ham petrolle, komir sivila-

rinin bu agidan kargilagtirilmasi gisterilmigtir :

Kimyasal Tiir Hafif Arap Ham Petroli Kimir Sivilari
Doymug hidrokarbonlar (ag.%) 80 35
Olefinler (ag.%) - 5
Aromatikler (ag.%) 20 60

Hafif Arap ham petrolil yalnizca ag.% 20 aromatik, daha gok alkilbenzen-
ler (Hw 2> 10) igerir. Dogrudan komir sivilari ag.% 60, ve godu kez daha
fazla, en gogu PNA (Hu < 10) olan aromatikleri igerir. Dodrudan komir
sivilara lzerindeki kiitle spektrometrik @lgimleri ile, yogusmus iki-beg-
halkali bilegiklerin gogunlukta oldufu ve halkalarin takriben yarisinmin
doymus oldugu belirlenmisgtir. Aromatikligin bu yiksek diizeyi ve PNA'larin
varligi, komir sivilarinin termodinamik ve tasinmim Bzelliklerinin kes-
tirimini gliglegtiren faktdrlerdir. PNA'larin yiksek igerigi aynmi zamanda
atomik hidrojen-karbon oranini tinemli @lgide azaltir : dogrudan komir

sivilarinda 1,5'dan 1'e, hafif Arap ham petroliinde 1,9'dan 1'e kadar (2).

Komiir sivilari ile ham petrol arasindaki difer dnemli fark hetero-



atomlarin dizeyidir. Agafidaki kargilagtirma yine Hochmen'dan (2)

alinmigtir (2) :

Heteroatomlar Hafif Arap Ham Petroli Kdmilr Szvilary*
Kikiirt (ag.%) 1,8 0,2

Azot (ag.%) 0,1 0,3
Oksijen (ag.%) - 2,0
Heteroatom igeren

bilegikler (ag.%) 10 25

* Dogrudan sivilagtirma proseslerinden elde edilen kdmir sivilari.

Hafif Arap ham petroli yiksek diizeyde kikirt, gok az azot igerir ve

aslinda hig oksijen igermez. EDS kdmir sivilari, EDS prosesinin igindeki

hidrojenasyonun varlifi yizinden az kikirt ve azot igermelerine ragmen

gogunlukla fenolik bilegiklerde olmak ilzere yiksek diizeyde oksijen ige-

rir. Dider dogrudan komir sivilarinda azot igerigi daha yikksek olmasina

ragmen EDS komir sivilarinda bulunan ag.% 0,3 azot igeridi bile yiksek-

tir glnkii azotun aromatik halkadan uzaklagtirilmasi oldukga zordur.

Heteroatomlarin varligi, komlr sivilarinin dzelliklerini etkiler

ve ham petrolin dzelliklerinden daha farkli olmasina neden olur. Yuka-

ridaki gizelgede gdrildiugi gibi, komir sivilarindaki bilegiklerin ag.

% 25'i, buna kargilik hafif Arap ham petrolindeki bilegiklerin sadece

ag.% 10'u heteroatom igermektedir. Ham petrolde, heteroatomun biyik

kismi, gogunlukla polar olmayan veya zayif polar bilegiklerde bulunan



kiklrttir. Boylece, hidrokarbonlar igin geligtirilen korelasyonlari

kikirt igeren bilegiklere uygulamak daha olasidir ve dyle de yapilir.
Buna kargilik, kdimlr sivilarinda oksijen igeren bilegiklerin baglica
tird olan fenolik bilegikler gok polardir. Bu da petrol fraksiyonlari
korelasyonlarinin kdmir sivi fraksiyonlari igin iyi sonug vermeyebi-

lecedini gdsterir.

1.2. DOGRUDAN KOMUR SIVILARININ KARSILASTIRILMASI

Dooley (4) su proseslerden (ve kimirlerden) elde edilen kdmir
sivilarini karakterize etmigtir : COED (Utah, bati Kentucky), Synthoil
(Bati Virginia) ve H-Coal (Illinois No.6). Dooley, kikirt dagilim
(ad.% 0,05-0,42), azot dagilim (aj. % 0,23-0,79), damitma egrisi,
halka sayisi dagilimi ve diger dzellikler hakkinda veriler sunmugtur.
En yiksek kikirt ve azot dlizeyleri, lzerinde fazla durulmayan bir pro-
ses olan Synthoil prosesinden elde edilen sivilarda bulunmugtur. Diger

proseslerden elde edilen sivilar birbirine benzerdir.

Hipkin (5) dogrudan kdmir sivilari igin gok Umit verici olan
SRC-I, SRC-II, H-Coal ve EDS sivilagtirma proseslerinden elde edilen
"sentetik ham petrollere" ait verileri Gzetlemigtir; heteroatom veri-

leri gdyledir :

Heteroatom SRC-I SRC-II H-Coal EDS
Kikidrt (ad.%) 0,89 0,29 0,32 0,12
Azot (ag.%) 2,04 0,85 0,46 0,30

Oksijen (agd.%) 4,52 b 4 1,80 y 2



SRC-I sentetik ham petroll, digerlerinden gok daha yilkksek hetercatom
igerigine sahiptir, fakat ayni zamanda oda sicakliinda kati olusu
ile de gok farklidir. Akma noktasi 200 9C'dan daha biylktir. Dider
Ug sentetik ham petroliin graviteleri 19-31 Oap1 (sG = 0,94-0,87) ara-

liginda degigirken, SRC-I'in gravitesi -14,6 %aPI'dir (SG = 121,

Diger kdmir sivilarina gdre EDS ve SRC-II kimiir sivilari lize-
rinde daha gok aragtirma yapilmis ve bunlarin bir gok termofiziksel
dzellikleri hakkinda deneysel veriler yayinlanmigtir. Bu nedenle, sen-
tetik yakitlarin termofiziksel Szelliklerinin kestirimi igin korelas-
yonlarin geligtirilmesinde daha gok bu deneysel veriler temel alin-

mgtir (3,6,7,8).

Komilr kaynaginin, komidr sivilarinin dzelliklerini etkiledigi
sanilir, ancak kullanilan kdmir tird termodinamik veya taginmim dzel-
liklerinde tnemli farkliliklar yaratmaz. Bunun anlami, verilen bir ko-
relasyon Illinois No.6 komidrd sivilarinin Gzelliklerini Wyoming Wyodak
ktmird sivilarinin dzellikleri kadar iyi kestirir demektir. Bu duyar-
s1zlik komidr sivi fraksiyonlarinin yalnizca kaynama noktasi ve ozgil
agirlik ile karakterizasyonundan kaynaklanmaktadir. Bunun gibi bir
karakterizasyon, drnegin alkilbenzenler ve PNA'lar arasindaki farklari
veya heteroatomlaran varligi hakkinda bir agiklama getiremez. (tb, SG)
karakterizasyonu ve buna dayanan korelasyonlar petrol fraksiyonlara
igin geligtirilmigtir, ancak bu korelasyonlarin komir sivi fraksiyon-

larina uygulanip uygulanamayacagini gistermek de Snemlidir.

1.3. KOMUR SIVILARI IGIN MODEL BILESIKLER

Model bilegikler, kdmiir sivilarini karakterize etmek ve Gzelliklerini



kestirmek igin Ozellikle fiziksel modellerin ve korelasyonlarin gelig-
tirilmesinde @nemlidir. Ornedin, model bilegiklerin buhar basinci veri-
leri, kimir sivi fraksiyonlari igin buhar basinci korelasyonlarini test

etmek veya geligtirmek igin kullamilabilir.

Bu dolayli faydasi ile beraber, model bilegiklerin en az g
dogrudan faydasi vardir. Bir tanesi, proses akiminda tanimlanmig bir
bilegik @nemli miktarlarda bulundufu zaman, akimin Gzellikleri dogru
biliniyor demektir. EDS kimir sivilagtirma prosesinde dnemli bir bile-

gik olan tetralin buna bir drnektir.

Model bilegiklerin bir diger faydasi, gelecekteki proseslerin
aragtirilmasinda dnem kazanmasidir. Bu tilr aragtirmalar dzellikle
hazirlik safhalarinda, gogu kez tamamen, model bilegiklere dayanirlar.
Urnegin, EDS prosesinin geligmesinin ilk agamalarinda naftalinin tet-

raline olan hidrojenasyonu ile ilgilenilmigtir.

Son olarak, model bilegikler hayli karmagik reaksiyon galigmala-
rinda tnemlidir. Bu gibi reaksiyonlara bir drnek, kararli sentetik
yakitlarin lretiminde esasli bir adim olan denitrojenasyondur. Komir
sivilarinin denitrojenasyonunun heniiz iyi anlagilmamasi nedeniyle gim-
diki aragtirmalar kinolin ve karbazol gibi model bilegiklere yidnelmek-

tedir.

Daha dnce agiklandifi gibi, kdmir sivilarini petrol sivilarindan
ayart eden baglica karakteristikleri, onlarin arcimnatikligi ve yiksek
heteroatom igerifidir. Uzel olarak ilgilenilen aromatik hidrokarbonlar
2-5 halkali PNA'lar ve tzellikle onlarin kismen hidrojene olmusg tlrev-

leridir. Yani zincirler genellikle kisadir : C1'den 83'2 kadar.



Heteroatomlarin en Snemlisi, gogunlukla fenolik bilegiklerde bulunan
oksijendir; diger dnemli bir heteroatom azottur ve en az @nemli olan,

kikirttir.

Aromatiklik ve heteroatom igerigine ek olarak model bilegiklerin
segiminde digindlen diger iki husus gunlardir : i) kaynama noktalarinin
200 °C tzerinde olmasi, ii) bazi Gzelliklerinin ve mimkinse kismen hid-
rojene edilmig tirevlerinin dzelliklerinin bilinmesi. Kaynama noktasi
hususu, dikkati hakkinda az gey bilinen ve mevcut korelasyonlarin uygu-

lanamadigy adir bilesiklere gekmek igin ortaya konmugtur.
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2. KOMUR SIVILARININ VE MODEL BILESIKLERIN KARAKTERIZASYONU

Komlr sivilarinin 8zelliklerinin kestiriminde iki gegit korelas-
yon kullanilir : biri "petrol" fraksiyonu korelasyonlaridir; bunlar
genellikle fraksiyonun normal kaynama noktasina ve 15,5/15,5 OC1 daki
gzgil agirligaina dayanir. Dideri tamimlanmig bilesiklerin korelasyon-
laridir; bunlar da genellikle tanimlanmig bilegiklerin kritik sabit-
lerine ve merkezsizlik (acentric) faktdriine dayanir. Tanimlanmig bile-
giklerin korelasyonlarini kidmir sivi fraksiyonlarinda kullanmak igin
ilk Once fraksiyonlarin kritik sabitleri ve merkezsizlik faktdri tayin
edilmelidir; bunun igin de fraksiyonlar, siizde bilegikler olarak gds-

terilebilmelidir.

2.1. FRAKSIYONLARIN KARAKTERIZASYONU

Maxwell (9) tarafindan belirtildigi gibi, ortalama dzgul agirlik
bir (petrol) fraksiyonun dogrudan @lgilebilen bir @zelligidir. Bununla
beraber, bir fraksiyon gok sayida bilegenin bir karigimi oldugundan
ortalama normal kaynama noktasi dlglilemez. Defigik ortalama kaynama
noktalari belirlenebilir. Uygun ortalamalarin kullanilmasi ile bir
dzellik igin, daha iyi korelasyonlarin kullamilabilecedi ampirik olarak
gisterilmigtir. Gizelge 2.1.'de, hangi ortalamalarin hangi spesifik
tzellikler igin en iyi korelasyonu verecegi hakkindaki Maxwell'in dne-

rileri verilmigtir.

Hacim (veya afjirlik) ortalamali kaynama noktasi, sicakligin
damitilan siva hacmi (veya adirlik) yiizdesine kargi gizilmesinden elde

edilen damitma efrisinden hesaplanabilir. Dar bir aralikta kaynayan
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Gizelge 2.1. Uzellik Kestirimi Korelasyonlarinda Kullanilan Ortalama

Kaynama Noktalari

Ozellik Kullanilan Ortalama Kaynama Noktasi

Uzgiil afirlik Aritmetik ortalama
Watson karakterizasyon faktrl

Molekiil agirliga

Sdzde kritik basing

Yanma 1s1s1

Stzde kritik sicaklik Molar ortalama

Isisal genlegme

Gergek kritik sicaklik Agdirlik ortalama
S1vi 1s1 sigasi Hacim ortalama
Viskozite

fraksiyonlar igin, drnedin 'Atb & 20 - oldugunda, biitin ortala-
malar birbirine yaklagmaktadir. Bu nedenle, hacim (veya afirlik) orta-
lamali kaynama noktasi fraksiyonlarin hepsini temsil etmede kullanila-

bilir.

Genig bir kesimin degigik ortalama kaynama noktalari, dar frak-

siyonlarin hacim ortalamali kaynama noktalarinin uygun gekilde birleg-
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tirilmesiyle bulunabilir. Bununla beraber MeABP (aritmetik ortala-
mali kaynama noktasi), (petrol) fraksiyonlarin molekiil afirliklarini
en iyi temsil eden kaynama noktasi olarak ifade edilir (Maxwell,(9)).
MeABP'nin dofrudan hesaplanigi API Technical Data Book'ta giiyle ve-
rilmigtir (1) :

n

MeABP (DR)=-;— Z x, T
e i

X4 mol fraksiyonu ; X4 i bilegeninin hacim fraksiyonu ; ve Tbi’

i bilegeninin Rankine derecesi olarak normal kaynama noktasidir.

2.1.1. Damitma Edrisi : Kaynama Noktasi Dagilimi

Komir sivilarinin damitma egrileri, sicaklik programli gaz kroma-
tografi yontemi ile elde edilir (3,10,11). Bu ydntem ile bir kalibras-
yon egrisi gizilir ve bu kalibrasyon egrisinden fraksiyonun normal

kaynama noktasi bulunabilir.

Tsonopoulos (3), bu ydntemle EDS komir sivilarinin normal kayna-
ma noktalarinin bulunma51ﬁda su hususlari agiklamigtir : kalibrasyon
370 °C  civarinda gergek kaynama noktasindan en fazla 15 %C'1ik bir
farklilik gdstermigtir ; ydntem 540 Oc'a kadar givenilir sonuglar ver-
mistir ve bu sicaklikta elde edilen kaynama noktasi gergek kaynama

noktasindan 25 °C'lik bir farklilik gisterebilir.

fizellikle 500 °C'nin iizerinde ve yakin kaynayan kdmdr sivilarmi-

nin karakterizasyonu igin, daha gok aragtirmanin yapilmasi gereklidir.
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Komlr sivilari genellikle 10 veya daha fazla fraksiyon ile gésterilir.
Bu, damitma efrisinin 10 (veya daha fazla) dar bir aralikta kaynayan
( Atb.é 28 °c) fraksiyonlara ayrilmasi ile yapilir. Her fraksiyon

kendi ortalama kaynama noktasi ve Gzgil agirlidi ile tanimlanair.

2.1.2. Uzgil Agirlik

Bir kesimi karakterize etmek igin gereken en az bilgi, onun da-
mitma edrisi ve 15,5/15,5 OC1 daki tzgil adairlidy olan SG'dir. Bazen,
kesimin (veya fraksiyonun) @zgiil agirligi yalnizca %API olarak veri-

lebilir. O durumda SG'yi hesaplamak igin gu denklem kullanilabilir :

41,5
%aPI + 121,5

56 = (2.2)

Eder yalnizca Tb ve Hu biliniyorsa SG UWatson karakterizasyon
faktdrinden hesaplanmalidir :

1/3

B = 14,2164~ T / SG (2.3)
w b

Genig bir kesimin efer yalnizca ortalama &zgll agdirlidy bilini-
yorsa, kesimi olugturan daha dar fraksiyonlarin @zgil agirliginin elde
edilmesi gerekir. Bu mimkindir gdnkd Hw aslinda bir kesimin bdtln
fraksiyonlari igin sabit kalir. Ornek olarak, KU = 11,5 degerine sahip
olan bir ham petrol diiglnilsiin, Bunun bitin fraksiyonlarinin ayni zaman-

da K, = 11,5 dederine sahip olduklari bulunmugtur ve bu nedenle Denklem



Y

(2.3) fraksiyonlarin SG degerini hesaplamak igin kullanilabilir
(Hu'nln yaklagik sabitligi, heniz ispat edilmemesine ragmen, kmir

sivilarina uygulamak igin de sabit kabul edilir).

Bazen, ayri ayri fraksiyonlarin dzgil adirligy bilinir ve genisg
bir kesimin 8zgiil agirlifi hesaplanmak istenir. O durumda, fraksiyon-
larin ideal olarak karigtifi kabul edilir ve kesimin hacmi (yodunlugun

tersi) fraksiyonlarin mol ortalama hacmine egittir.

Bir 6zgul agirligin bilinmesi gerektigini ifade etmemize ragmen,
bu bilgiyi kullanmadan da sonuca varabiliriz. Eder kaynama noktasi bi-
liniyorsa ve fraksiyon bir kdmir sivisi ise (&zellikle, EDS veya SRC-II
kdmiir sivisi), o zaman Denklem (2.4) kullanmilarak SG hesaplanabilir

$3,8,%) :

3 -5 12

SG = - 0,14L4563 + 3,468548 x 10° b

T, - 3,171165 x 10

9 T 3

+ 1,164454 x 107 b

(2.4)

Denklem (2.4) EDS ve SRC-II komir sivilarina ait 236 veri noktasinin
analizi ile Tsonopoulos (3) tarafindan elde edilmigtir. Ortzalams sapma
2,17 olarak bulunmugtur. Denklem (2.4) yalnizca komir sivilari igin iyi
sonug verir. Ancak, sadece kaynama noktasina (veya herhangi bir dider

Bzellik) dayanan bir korelasyon sinmirli bir uygulanabilirlige sahiptir.

2.1.3. Molekiil Agarliginmin Kestirimi

Tanimlanmig bir bilesigin molekil afirlify ona =it tb ve S6

degerlerinden kestirilmelidir. Komir sivilari igin bazen sadece



e

tD bilinmesi halinde de oldukga giivenilir kestirimler (% 3-4 sapma ile)

yapilabilir.

Molekil agairliganin kestirimi igin white (13) H-Coal ve Wilsonville
komir sivilarinin 8zellik verilerinden yararlanarak agagidaki korelasyonu

geligtirmigtir :

5 ; 2,5497 ..-1,4002

T

b (2.5)

M= 1,8167717 x 10 SG

du denklem, molekil agairliginm % 1,8 lik ortalama mutlak sapma ile kes-
tirmektedir. Fakat SRC-II kdmir sivilarina uygulandiginda ortalama mut-

lak sapma % 5,2'ye yilkselmektedir.

white (13), ayrica H-Coal, Wilsonville ve SRC-II kdmir sivilarinin
verilerine dayanarak gu korelasyonu geligtirmigtir :

6 T 2,6667

b

1,7696

M= 8,466928 x 10~ 56 (2.6)

Denklem (2.6)'da ortalama mutlak sapma % 3'tir.

Komiir sivilari igin SG bilinmedigi durumda, M agafidaki denklem-

den hesaplanabilir (3) :

5 T 2

In M = 1,850734 + 0,010472 Tb - 1,052192 x 10" b

+ 4,526337 x 1072 Tb3 2.7
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Denklem (2.7), EDS ve SRC-II kimir sivi verileri esas alinarak gelig-

tirilmigtir.

Molekil agairligimin kestirimi igin geligtirilmig bir gok kore-

lasyon mevcuttur (7,14,15,16,17,18, 19,20,21,22).

2.2. MODEL BILESIKLER

S5af kimyasal maddelerin ve ayni zamanda model bilegiklerin termo-
dinamik dzellikleri, en iyi gekilde gegitli kargilikli-haller ydntemleri
ile hesaplanabilir. Bu tir ydntemler en azindan polar olmayan veya zayif
polar bilegikler igin Ug Gzellidin bilinmesini gerektirir : kritik sicak-

11k (Tc)' kritik basing (Pc) ve merkezsizlik faktird (w).

Tanimlanmig bilegiklerin Tc Ve PC tzelliklerinin kestirimi igin
gegitli yodntemler mevcuttur, Reid (23). Komir sivi fraksiyonlarinin
TC ve F'c dederleri kestirildikten sonra bunlar kargilikli-haller yon-
temleri araciligiyla komir sivilarinin dzelliklerinin kestirimi igin
kullanilapilir. Bu tir TC ve Pc korelasyonlarinin geligtirilmesi,

model bilegiklerin verileri temel alinarak yapilmalidir.

Belirtildigi gibi, fraksiyonlar bir kaynama noktasi aralifina
sahip olmalarina ragmen, onlarin davranigl bu aralik dar oldufunda
( AID'<. 26 °C) saf bilegiklerin davramiglarina benzer olmalidir. Siy-
lece, saf bilegikler igin geligtirilen bir korelasyon dar bir aralikts

kaynayan fraksiyonlara da uygulanabilmektedir.
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2.2.1. Kritik Uzellikler ve Merkezsizlik Faktéri

Wetzel (24) SRC-II kdmir sivilarinda bulunan 558 saf bilegige
ait verileri incelemig, her bilegige ait blitin verilerin olmamasi
nedeniyle, bunlardan ancak 200 kadarini kullanarak kritik dzellik
ve merkezsizlik faktorl korelasyonlarini geligtirmigtir. Bu bilegik-
ler gegitli kimyasal gruplara gire giyle siniflandirilir : parafinik,
aromatik, naftenik, kikiirtld heterosiklik, azotlu heterosiklik, oksi-

jenli heterosiklik ve siklik.

Wetzel (24), Riazi ve Daubert'in (16) kritik dzelliklere ve
merkezsizlik faktorine ait basit cebirsel ifadesini ve bu dzelliklere

ait veri bankasini kullanarak agagidaki korelasyonlari elde etmigtir :

Kritik Sicaklik :

0,249 . 0,691

T =9,97 SG T (2.8)
& b

Kritik Basing :

P_ = 0,956328 x 108 g1 TD-1’65 (2.9)

Kritik Hacim :

U_ = 4,93 x a0~ gg~1166 sz,z1 (2.10)

Merkezsizlik Faktird :

w = 7,01 x 4078 gghB4d Tb1'76 (2.1%)

Bu denklemlerde SG 20/20 901 daki degerdir.
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Wetzel'in gelistirdigi korelasyonlar, kritik @izellikleri ve mer-
kezsizlik faktdriini en az diger aragtirmacilarin (1,14,15,16,17,18,19,20,

25,26) geligtirdigi korelasyonlar kadar dodru hesaplar.

Wetzel'in bu Bzellikler igin hesapladigi yiizde ortalama mutlak
sapmalar sgiyledir : Tc’ 1,2(200 veri noktasi igin); Pc’ 5,9 (175 veri
noktasi igin); Vor 5,9 (135 veri noktasi igin); w, 14,0 (140 veri

noktasi igin).
Kritik Sikigtirma Faktdrd :
Kritik sikigtirma faktorinin hesaplanmasi igin ideal gaz kanunu

kullanilmigtar (23) :

N

M 5 s £2.12)



3. FRAKSIYONLARIN TERMOFizikseL OzeLL ik ERInIN
KESTIRIMINDE KULLANILAN KORELASYONLAR



3. FRAKSIYONLARIN TERMOFIzZIKSEL OZELLIKLERININ KESTIRIMINDE
KULLANILAN KORELASYONLAR

Bu b&limde, komir sivi fraksiyonlarinin termofiziksel Gzellik-
lerini kestiren korelasyonlar incelenmigtir. Bu yép111rken, literatiir-
de mevcut korelasyonlarin tamamina yakini aragtirilmigtir. Bilgisayar
programinda, termofiziksel @izelliklerin herbirini hesaplayan mevcut
korelasyonlarin yaklagik hepsine yer verilmigtir. Bilgisayar progra-
minda kestirimi yapilan termofiziksel dzellikler ve ilgili denklemleri
Gizelge 3.1.'de verilmigtir. Bu dzelliklerden ilk sekiz tanesine ait

korelasyonlar 2.bdlimde sunulmugtur.

Ayrica her korelasyona ait mevcut veri tabani ve gegitli sapma
degerleri, korelasyonlarla beraber verilmigtir. Bu sapma bagintilari
agagida verilmigtir :

Yizde (ortalama) sapma :

% sapma = (deneysel-kestirim)/deneysel x 100

Ylizde ortalama mutlak sapma :

% AAD = Y |deneysel-kestirim | /N

Yiizde ortalama mutlak relatif sapma :
% RARD = 37 | % sapma | /N

N = veri noktasi sayisi
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Gizelge 3.1. Fraksiyonlarin Bilgisayar Programinda Kestirimi Yapilan

Termofiziksel Ozellikleri ve Ilgili Denklemleri

No. Uzellik Denklem
1 Uzgiil agarlik 2.4
2 Watson Karakterizasyon faktdrd 249
3 Molekiil afjirlify 2.5
b Kritik sicaklik 2.8
5 Kkritik basing 2.9
6 Kritik hacim 2.10
7 Merkezsizlik faktiri 2.1
8 Kritik sikigtirma faktdrd 2. 12
9 Buhar basinci 3.1

10 ideal-gaz 1s1 sigasi 3.0

1 Is1 sigasi 3.3

12 Buharlagma 1sisi . 3.5

= Yanma 1s1s1 3.6

14 Olugum 1sisa 3.7

15 Yogunluk 3.9

16 Yizey gerilimi 3.10

17 Viskozite 3.1

18 Isi1l iletkenlik 3.15

15 Difilizyon katsayisi 3.16

20 Molar hacim 3.18

21 Dipol momenti 3:19

22 Kirilma indisi 3.22 - 3.23

23 Aromatiklik 3.24

2k Gozinirlik parametresi 3.25
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3.1. BUHAR BASINCI

Gray (27), SRC-II kémir sivilarina ait buhar basinci verilerini
incelemig ve buhar basincinin kestirimi igin agagidaki korelasyonu

kullanmigtair :

1n( ﬁ Koo P9 L L AN (3.1)
c

6

f(O)(Tr) = 5,67185 - 259820 _ 0,867513 In(T_) + 0, 1383536 T° (3.7
r
f(1)(Tr) = 12,439606 - —2222971 _ 5 654169 In(T ) +0,316367 T.° (3.10)

4

Kestirimin dogrulugu Tc’ PC ve w degerlerine baglidir. Bu deder-
lere ait deneysel verilerin kullanilmasi buhar basinci kestiriminin
giivenilirligini dofrudan etkiler. Eger bu parametreler Wilson (18) veya
Brule (19) korelasyonlarindan elde edilirse buhar basinci kestirimin-
deki ortalama mutlak relatif sapmalar sirasiyla % 6,33 ve % 4,39 olmak-

tadar.

2.bdlimde verilen Tc’ Pc ve w korelasyonlari Wilson ve Brule
korelasyonlarindan daha iyi netice verirler; bu nedenle bu korelas-

yonlar, buhar basinci kestirimlerini genelde daha gidvenilir kilmaktadir.

3.2. IDEAL-GAZ ISI SIGASI

Kesler ve Lee (14) ideal-gaz 1s1 sifasi1 igin agafidaki korelas-

yonu geligtirmiglerdir (0'dan 650 °C'a kadar) :
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Cx = 4,868 @ + 7,53624 b T + 13,565232 c T (3.2)
a = - 0,32646 + 0,02678 K- CF(0,084773 - 0,080809 SG) (3.2a)
g [1,3892 - 1,2122 K+ 0,0383 K © - CF (2, 1773 - 2,0826 S6) ]x’ﬂ"’ (3.20)
C=- [1,5393 + CF(0D,78649 - 0,70423 SG) }x 107 (3.2c)
CF = [(12,6/&-'.“ - 1)(10,0/6, - 1) x 100 ]2 ;W< K< 12,8

N K,& 10 ve K >12,68 (3.20)

Tsonopoulos (3), Kesler ve Lee tarafindan agikga belirtilmeme-
sine ragmen, dizeltme teriminin (CF) yalnizca Hu'nln 10-12,8 degerleri
arasinda kullanilmasi, aksi takdirde CF'in sifir alinmasi gerektigini

dnermektedir.

Denklem (3.2) model bilegiklerin verileri ile kargilastirilmis ve
kestirilen ideal-gaz 1s1 sigasi degerlerinin deneysel verilerle oldukga
uyumlu oldugu gdridlmigtir. Ayrica, eger yanliglikla CF'in sifir olmayan
degerleri kullanildifinda kestirimlerin gok zayif (ve yanlis siceklik

bagimliligina sahip olan) degerler aldigiy belirtilmigtir.
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3.3. ISI SIGASI

Is1 sigasi grup-katki, edgri uydurma ve karsilikli hzller yintem-
leri temel alinarak geligtirilen korelasyonlardan givenilir bir sgekilde

kestirilebilir (3,28,29).

Tsonopoulos (3), yeni bir 1s1 sifasi korelasyonu gelistirmek igin
28 model bilegik (342 veri noktasi) ve 24 kimir sivisi fraksiyonuna
(385 veri noktasi) ait deneysel verileri temel alarak dizeltilmis

Watson-Nelson korelasyonunu elde etmigtir :

Cp = 4,1868(0,06759 + 0,05638 Hw)

1,8 T - 459,67
1000

- [u,euso - 0,05959 SG + (1,2892 - 0,5264 SG)( ) ] (3.3)

Korelasyon, yukarida belirtilen toplam 731 veri noktasi igin

analiz edildiginde ortalama mutlak Sapma % 3,80 olmaxtadir.

3.4. BUHARLASMA ISISI

Gray (27), SRC-II kimir sivisi fraksiyonlarina ait normal kaynama
noktasindaki deneysel buharlagma 1sisi verilerinden yararlanarak agafi-

daki basit dogrusal denklemi geligtirmigtir :

AH,, = 0,0889 T - 1,5 (3.4)
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Bu denklem, % 3,68'lik ortalama mutlak relatif sapma ve % 7,01'lik

maksimum sapma vermektedir.

Dider sicakliklardaki buharlasma isilari Watson denkleminden

bulunabilir :

¥
_ c 0,375
i st e g

(3.5)

3.5. YANMA ISISI

Tsonopoulos (3) tarafindan, gegitli sivilagtirma Urinleri ve
model bilegiklere ait 130 yanma 1sisi verisi temel alinarak komir sivi-

lary igin agagidaki yanma 1sis1 korelasyonu geligtirilmisgtir :

-'Aﬁb = 0,350622(C) + 1,14525 (H) + 0,205349(5) + 0,061728(N5-U,DB7266(U) (3.6)

burada C,H,5,N ve 0 sirasiyla karbon, hidrojen, kikirt, azot ve

oksijen elementlerinin organik maddedeki agirlik yiizdeleridir.

Belirtilen veriler igin yiizde ortalama sapma 0,55 ve ortalama

hata 218 J/g olmaktadir.

3.6. OLUSUM ISISI

Tsonopoulos (3) tarafindan geligtirilen korelasyon kullamilmigtair :

- AH? = 0,327592(C) + 1,417808(H) + 0,187747(5) + AHC-(H'-HL) (3.7
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Burada AH? olugum entalpisi ve H"‘-HL siviyl ideal gaz haline

buharlagtirmak igin gereken isaidir.

3.7. YOGUNLUK

Sivi karigimlarin yogunlugunun dogru kestirimleri kdmir doniiglm
fabrikalarinda tasarim ve gogu proses cihazi spesifikasyonlarinda dnem-
lidir. Ayrica, sivi yogunluklarinin dogru kestirimleri, yeni geligmekte
olan donlgilm proseslerinin gogu igin, yiksek sicaklik ve basinglara

(500 °C' .a ve 200 atm'e) kadar yapilabilmelidir.

Petrol tirevli veya kdmir tirevli sivilar igin bu kogullarda gok
az bilgi bulunmaktadir; ancak Hwang (30) ve Gray (7,12) tarafindan
yapilan yeni aragtirmalar komir-sivi sistemlerinin yogunluu lzerinde
dnemli verilerin elde edilmesi ile sonuglanmigtir. Bazilari 425 OC'nin
lizerindeki sicakliklara ve 200 atm'den daha biiylik basinglara kadar olan
bu veriler k&miir-sivi karigimlarinin yogunlugunun kestirimi igin bir gok

korelasyonun elde edilmesinde temel saglamaktadir.

Hwang, EDS sivilari igin hidrojenin goziinmis oldufu ve olmadigi
durumlar igin yogunluk verilerinin analizinde, Riedel denkleminin bir

formunu kullanmigtar :

4
fe

/3 (3.8)

=1+0,85 (1~ Tr) + (1,6916 + 0,9846 w)(1 - Tr)1

¢r =



T

? watson bagintisi ile 15,5/15,5 O daki tzgul agirliktan hesaplanir :

R
P = p, (= (3.9)

fR

R " ,
burada F Y L OC1 daki yogunluktur ve ‘715 5 = 0,999024 SG bagintisina
’
gire dzgll agirliktan hesaplanir; f’? ise 288,7 K igin Denklem (3.8)'den

elde edilir.

Korelasyondan elde edilen kestirimlerde bitiin ortalama hatalar
% 1 civarindadir. Kritik sicakliga yaklagildiginda (25 - 4O . = kadar),

1
si1vl yoGunlugundaki hatalar kolayca % 10 u bulmaktadir.

3.8. YUZEY GERILIMI

Aslinda hem model bilegikler igin ve hem de petrol-veya komir
tirevli sivilar igin yiksek sicakliklarda yizey gerilimi verileri
mevcut degildir. Ayrica, model bilegikler igin diigik sicakliklarda
verilerin olmasina ragmen, gok az bilegik igin bilegigin normal kay-
nama noktasinin lzerinde veriler vardir. Hwang (30), Gray ve Holder (8)
ve Gray (7) tarafindan yapilan yeni aragtirmalar (370 °C ve 140 atm'e
kadar) kiomir sivisi igeren karigimlarda yizey gerilimi verileri sag-
lamigtir. Bununla beraber, model bilegikler ve model bilegiklerin iyi
tanimlanmig karigimlari lzerine yiksek sicakliklarda daha pek gok

ylizey gerilimi verilerine ihtiyag vardar.
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Veri korelasyonu, asagidaki basit denklemin kullanilmasi ile

mikemmeldir (% 5 sapmadan daha az; Gray (27)) :

Gy = 0,0552 (1 - T)M" (3.10)

1/3 P 2/3
o

burada (j,, g/(7,29965 Tc ) seklinde tanmimlanan indirgenmisg

yizey gerilimidir.

3.9 VIisSKOzITE

Ug tagimim tzelliginden-viskozite, 1s1l iletkenlik ve difilizyon
katsayisi-proses tasarim hesaplamalarinda en @nemli olani viskozitedir.
Viskozite yalnmiz bagina kullanmilir (#rnedin, basing disligli hesaplama-
larinda) fakat ayni zamanda 1sil iletkenlik (Prandtl sayisinda) veya
diflizyon katsayisi (Schmidt sayisinda) ile beraber de kullanmilair.
Viskozite ve 1sil iletkenlik igin veriler, SRC-II komir sivilari igin
yayinlanmigtir. Diflizyon katsayisi igin ise, komir sivilarina ait ya-

yinlanmis bilgi mevcut degildir.

Viskozite lizerindeki tartigmalarin gogu Hwang (30) tarafindan
EDS kdmir sivilarinin aragtirilmasi ile hazirlanan raporlara dayanir.
Buna ilave olarak, SRC-II kidmir sivilari verilerine ait girigler Gray(7)

tarafindan verilmigtir.

Hwang (30) viskozite verilerinin analizinde, kargilikli hal kav-
ramlarini sivi viskozitelerine uygulayan bir korelasyonu kullanmigtir.
Korelasyon, Abbott ve Kaufmann (31,32) tarafindan tanimlanmig bilegik-

lerin gok miktarda deneysel verilerinin analizi ile geligtirilmigtir.
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Bu korelasyon genellikle donma noktasi ile kritik nokta arasinda uygu-

lanabilir :

in v

n(vV/ VC)

5 .
AC po-1) + BC Pr'1)7/2 > [exp( pr-1)(3*1)/2 -1 ] (3.11)
=

Indirgenmis yolunluklar Denklem (3.8)'den hesaplanmir. Denklem (3.11)'deki
sapitler merkezsizlik faktiéiriinin ve hidrokarbon tirdniin fonksiyonlaridir;
dgrnegin parafinler, olefinler, aromatikler gibi. Kdmir-sivi fraksiyonla-

rini en iyi temsil eden aromatikler igin sabitler sgdyledir :

A = 3,71104 u’ (3.12a)
B = 0,25121 - 0,65682 u (3.120)
C,=Cy=0 (3.12c)
C, = 1,27195 x 1072 (3.12d)
C, = 2,411 x 107w (3.12e)
C = 2,33529 x 107 W’ (3.12f)

indirgenmig kinematik viskoziteyi doniigtirmek igin gereken kritik

kinematik viskozite, Uyehara ve Watson (3) korelasyonunun dogrudan
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genigletilmis seklinden hesaplamir :

T5/6

- R &
M1/2

P
c

5

vV, = 6,1154 x 10° (—sy /3 (3.13)

EDS kdmir sivilarina ait 30 veri noktasi igin ortalama mutlak
sapma, hesaplamalarda hidrojen ihmal edildigi zaman 16,2, edilmedigi

zaman 19,9 olmaktadir.

3.10. ISIL ILETKENLIK

Is1l iletkenlik (kT) hakkinda kdmir sivilarinin viskozitesinden
daha &z gey bilinir. Mevcut bilgilerin gogu Gray (7) tarafindan SRC-II
komir sivilari igin verilmigtir; ayrica bazi ilave bilgiler Baltatu (33)
ve digerleri (34) tarafindan SRC-I nafta ve COED damitma kesimleri igin

sunulmugtur.

PRoses tasariminda k., akigli sistemlerin i1si transferinde Prandtl

i
sayisinda (Pr = Cp;x/k) kullamilir.

Gray (7), kT'nin SG ile olan bagimliligimi incelemis ve SRC-II

sivilari igin k. 'nin artan SG ile azaldigini, bu arada azalan SG ile

T

ise arttigini gdrmigtir. Bu uyusmaz durumun varligina ragmen, kT'nin
T'ye olan dodgrudan bagimliligil bir gok mihendislik uygulamalari igin

yeterli olabilir (1) :

6

3 - 1,419869 x 107° t (3.14)

kp = 1,312 x 10
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Kritik sicakliga yaklagildiginda, kT'nin sonsuza gittigi durumda,

Denklem (3.14) gegersizdir.

Gray, Riedel (3) tarafindan @inerilen, Kt ile Tr arasindaki bir
baginti ile SRC-II kimir sivi deneysel verilerini incelemistir. Baganti

goyledir :

kp = 5,35073 x 107 + 1,017673 x W>(1 - 1)%/3 (3.15)

Yukaridaki her iki baginti SRC-II k@mir sivi verilerine uygulan-
diginda toplam 74 veri noktasi igin ortalama mutlak sapma, sirasiyla
7,4 ve 3,0 olmaktadir. Aragtirilan SRC-II sivilari igin son baginti
en iyi olmasina ragmen uygulanabilirligi oldukga simirlidir. Bu nedenle
Trj> 0,85 kogulu ile Denklem (3,14), kaba bir kestirim ydntemi olarak
faydalidir. Komir sivi fraksiyonlari ve onlarin karigimlari igin daha
glvenilir ve genellegtirilmis bir korelasyonun geligtirilmesi, yiksek

indirgenmig sicaklik verilerini gerektirmektedir.

3.11. DIFUZYON KATSAYISI

Difiizyon katsayisi, proses tasariminda en az dnemli olan taginim
gzelligidir. Bu nedenle, literatiirde komir sivilarindaki difizyon kat-

sayilari hakkinda bilgi bulunmamaktadir.

Difiizyon katsayilari dncelikle kiitle transfer Gzelliklerini belirt-
mede, Schimdt sayisinin (Sc = K /? D) hesaplanmasinda kullanmilar. izoter-
mal kiitle transferi igin, Sc sayisinin roli Pr'ln 151 transferindeki

roliine benzerdir.
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Sivilardaki difiizyonun iki gekli ile ilgilenilir : i) (godun-
lukla) hidrokarbon sivilarinin (gogunlukla) hidrokarbon sivilari iginde
difizlenmesi; ii) H2 ve metan gibi gazlarin, (godunlukla) hidrokarbon

sivilarinda difiuzlenmesi.

Her iki durum igin de API Technical Data Book (1), Umesi (35)

tarafindan geligtirilen agagidaki denklemi Gnermektedir :

R

B ¢ ,? )(ﬁ-3 (3.16)
8

-1
Dyg = 2,750859 x 10

DAB’ sonsuz seyreltik gdzinenin (bilegen A), gtizici (bilegen B)
igindeki, cm2/s olarak difiizyon katsaylsldlr.'qa, g/cm s olarak gtzl-
ciniin viskozitesi ve Ri’ R olarak i bilegeninin dinme gapidir. Hidro-

karbonlar igin ﬁi degerleri API Technical Data Book'ta (1) verilmigtir.

(dzinen konsantrasyonu biiyik oldugu zaman Denklem (3.16)'daki

nB’ gOzelti viskozitesi olarak alinmalidar.

Polar olmayan sivi veya gazlarin polar olmayan sivilardaki difiiz-
yonuna ait deneysel veriler kestirim dederleri ile kargilagtirildifin-

da ortalama hata % 16 olmaktadair.

Komir sivi fraksiyonlarinin ﬁi dederleri agagidaki baginti ile

yaklagik olarak hesaplanabilir :

Ry =10+9,5u (3.17)
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3.12. MOLAR HACIM

Riazi ve Daubert'in (16) geligtirdigi agaidaki korelasyon kul-

lanmilmigtir (20 % ve 1 atm'de) :

L - 2,1262

LMY = 2,659365 x 107" T, -1,8688

SG (3.18)

Korelasyon sabitlerinin bulunmasinda 128 saf madde verisi temel alin-

migtir. Ortalama sapma % 2,8 olarak belirtilmigtir.

3.13. DIPOL MOMENTI

wWatanasiri (26) 115 saf madde (aromatik, heterosiklik, alifatik,
naftenik) verisini temel glarak bir dipol momenti korelasyonu gelig-
tirmigtir. Korelasyon, polar olmayan, polar ve birlegen (associating)
bilegiklere uygulanabilir. Biylece denklem, tanimlanmayan komir akig-
kanlari igin gok kullaniglidir. Dipol momenti agagidaki gibi indir-

genmig formda ifade edilmigtir :

1/2
N 100 H /(0,5804897 chc) (3.19)
Indirgenmis dipol moment igin olan korelasyon

By = (ul/ ub) + C w2 x u3) (3.20)
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burada

U1 = (197,933/M + 0,039177 M) V_ T_ (3.27a)
u2 = 0,318350 x 10°2 V_ +0,956247 x 1072 T,-0,54790 x 107> HAP  (3.210)
U3 = -1,3463 w+ 0,906609 1n (w) (3.21c)
s = -4,85638 - 0,013548 M + 0,271949 x 107> M° + 1,04026 1n(M) (3.21d)
ve

1/2

HUNP = - 10397,5 + 46,2681 T, - 1373,91 T,

+ 4595,81 1In T (3.2%)

Korelasyon, literatiirde mevcut tek korelasyondur ve ortalama mutlak

relatif sapma yiizde 25'tir.

3.14. KIRILMA INDISI VE AROMATIKLIHK

White (13) tarafindan yapilan aragtirmada, H-Coal ve Wilsonville
Urdnd komir sivilari igin kirilma indisi ile malzemenin yarisinin kay-
nadigi kaynama noktasi, yodunluk, molekiil agirligi, aromatiklik ve

atomik hidrojenin karbona orani arasindaki iligki agiklanmigtir .
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Kirilma indisinin hesaplanmasi igin gelistirilen baginti malze-
menin yarisinin kaynadigi kaynama noktasi ve yofunlufun @lgimlerine

dayanir :

M £ 208 . Xoin,

n o 806 B0 Gy YR (3.22)
M 2 200 igin,
n = 0,127534 TDD’5761 /p y kR (3.23)

Ortalama mutlak sapma, her iki korelasyon igin sirasiyla yiizde
0,24 ve yizde 0,47'dir ve korelasyonlar Riazi ve Daubert (16) baginti-
sindan daha dogrudurlar. Ayrica, bu korelasyonlar yeniden dizenlenip
Tb’ M ve P igin gbzilebilirler. Bu husus @nemlidir glinkd bu parametre-

lerin Slgumi kirilma indisinden daha zordur.

Sikga aranan bir @zellik olan yakitlarin aromatikligi (fa),
tayini zor ve zaman alan bir @izelliktir. White (13), kdmir sivilarina
ait aromatiklik, atomik hidrojenin karbona orami ve kirilma indisi

verilerinden yararlanarak asgagidaki korelasyonu geligtirmigtir :

f, = 5,243 (H/C)'z’681 (n)'3'696“ (3.24)
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H NMR spektroskopisi ile belirlenen ve kestirilen aromatiklik
degerleri arasindaki ortalama mutlak sapma 0,037 fa dederi kadardir

ve ortalama mutlak sapma yiizde 3,69'dur.

Verilen bir damitma fraksiyonu igin, su egilimler gdzlenebilir :
fraksiyonun aromatikligi arttiginda kirilma indisi artar ve fraksi-
yonda atomik hidrojenin karbona orani azaldiginda, kirilma indisi

artar.

Kirilma indisi, komirden elde edilen materyallerin diger gesitli
fiziksel ve kimyasal tzellikleriyle iligkisi olan bir Gzelliktir;
dlglmd hizli ve glvenilirdir ve pahali cihazlar ve uzmanlik gerektir-

mez.

3.15. GOZUNURLUK PARAMETRESI

gozundrlik parametresinin hesaplanmasi igin API Technical Data

Book'ta (36) Gnerilen korelasyon kullanilmigtar :

1/2
RT
8 = [(1000 xAHU - —-M—) x?] (3.25)

burada
AH = 25 %Crdaki buharlagma 1sisi

p= 25 %C'da yogunluk

T = sicaklik, 298,15 K
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4. SAF SENTETIK YAKITLARIN TERMOFizIKSEL OzELLIKLERININ

KESTIRIMINDE KULLANILAN KORELASYONLAR

Bu bdlimde, saf sentetik yakitlarin termofiziksel Gzelliklerini
hesaplayan korelasyonlara yer verilmigtir. Bu korelasyonlar, bitin
sivilara uygulanabilir niteliktedir. Korelasyonlarin segiminde bilyilk
dlglide Reid'den (23) yararlanilmigtir. Bilgisayar programinda kesti-
rimi yapilan saf sentetik yakitlara ait termofiziksel dzellikler ve

ilgili denklemleri ({izelge 4.1.'de verilmigtir.

L.1. KRITIK UZELLIKLER
Kritik sicaklik, basing ve hacim hesaplanmasinda en iyi yontem-

lerden biri Lydersen (23) ydntemidir. Bu hesaplama ydntemi Tc’ PC

ve Uc'nin hesaplanmasinda yapisal katkilari uygular. Bagintilar :

Kritik sicaklik :

-1
=1, [u,se7+ Laq-¢ 'ZAT)‘2 J (4.1)

c
Kritik basing :

-2
PL=M(0,36 + XA ) (4.2)
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gizelge 4.1. Saf Sentetik Yakitlarin Bilgisayar Programinda Kestirimi

Yapilan Termofiziksel (Uzellikleri ve Ilgili Denklemleri

No Uzellik : Denklem

1 Kritik sicaklik Lo

2 Kritik basing L.2

3 Kritik hacim 4.3

b Kritik sikigtirma faktérl L.b

5 Merkezsizlik faktird L.5

6 Kaynama noktasi L.6

7 Molar hacim L.B

8 Yogunluk L

9 Is1 sigasi L.12

10 ' Buhar basinci L.13

11 Buharlagma 1sisi L.18

12 Buharlagma entropisi L.19

13 Ideal-gaz 1s1 sigasi 4.20

14 Viskozite 4.22-4.23
15 Is1l iletkenlik 4.28

16 Yiizey gerilimi &.29-4.30
17 Entropl L33

16 GozUnlrlik parametresi &35
;- Entalpl farky &30

20 Entropl fFarky W32
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Kritik hacim :

VU, =40 + L A,

(4.3)

ATv Ap ve Aq Lydersen'in kritik-tizellik katkilaridir ve degjer-

leri degigik atomlar veya atom gruplari igin verilen katkilarin top-

lanmasiyla elde edilir. Bu metodu uygulamak igin, yalnizca normal kay-

nama noktasi (TD) ve molekiil agirligi gerekmektedir. TC hesaplanma-

sinda hatalar genellikle % 2'den azdir; fakat yiksek molekil agirlikli

( >100) polar olmayan maddeler igin olan hatalar % 5'e kadar gikar.

PC ve Vc igin olan hatalar genellikle Tc igin olan hatalarin iki ka-

tidar.

Saf sivilarin kritik dzellikleri ve merkezsizlik faktori 3.bd-

llinde verilen, model bilegikler igin Wetzel tarafindan geligtirilen

korelasyonlar ile de oldukga iyi hesaplanabilirler.

kritik sikigtirma faktdrd :

4.2, MERKEZSIZLIK FAKTORU

(Lk.b)

Merkezsizlik faktiirii, bir molekilin merkezsizligini ve kiresel

olmayigligini gdsterir; bazi yontemlerde geometri ve polarite ile be-

raber bir molekiiliin kompleksligini @lglin oldukga gok kullamilan bir

parametredir.
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Egder Lee-Kesler (23) buhar basinci denklemi kullanilirsa,

-ln P - 5,92714 + 6,096486 | + 1,28862 1n@ - 0,169347 6° il
15,2518 - 15,68758 - 13,4721 1nf + 0,435770°

yazilir. Burada B Tb/Tc'dir.

Lee ve Kesler, korelasyonun w dederlerini, hidrokarbonlarin w

degerlerine gok yakin hesapladigini belirtmiglerdir.

L.3. KAYNAMA NOKTASI

Normal kaynama sicakligi (Tb) genellikle sentez edilen ve arag-
tirilan materyaller igin mevcuttur; olmadiga durumlarda yaklasik degeri
hesaplanmalidir. Miller (37) Tc’ Pc ve \lc igin olan Lydersen grup-katki
yontemini Rackett sivi yogunlugu bagintisi ile birlesgtirmis ve su

korelasyonu geligtirmigtir :

P
T, = 0,012186 0 e (4.6)

burada 9’, Tb/Tc dir ve Denklem (4.1)'den elde edilir. B ise,

2/7 2/
/5 A [(1-6) - 0,048 ] 1n Vc +(1-6) 1n Pc + 1,255 &%)

(1 -6)%7




A

Korelasyon, 25 farkli bilegik verisi igin test edilmig ve Tb'deki
ortalama hata yaklagik yiizde 10 olarak belirtilmigtir. Hesaplama igin

yalnizca bilesigin yapisi ve molekil agirligi gerekmektedir.

4.4, MOLAR HACIM

Normal kaynama noktasindaki sivi molar hacminin hesaplanmasin-
da Tyn ve Calus (23) ydntemi kullamilmigtir; LMV kritik hacimle ilig-

kili olarak verilmigtir :

1,048

e (4.8)

LMJ, = 0,285 V

Bu basit baginti digik sicaklikta kaynayan birbirine yakin dzel-
lik gisteren gazlar (Heg, H2, Ap, Kr) ve bazi polar azot ve fosfor
bilegikleri (HCN, PH3) diginda genelde yiizde 3 sapma ile dogru sonug

verir.

Denklem (3.18) ile verilen Riazi ve Daubert korelasyonu, saf
sivilarin molar hacmini iyi kestirir ve daha gok ve gegitli saf sivi-

lara uygulanabilir niteliktedir.

4.5, YOGUNLUK

Yamada ve Gunn, Rackett (23) denklemini kigik bir diizenleme ile

asagidaki gekilde @nermiglerdir :



4=

.Y R
V=V Z_ exp T, ) (4.9)
burada
Zcr = 0,29056 - 0,08775 w (4.10)
s 2/7 R\2/7
BT, T ==Y (=T (4.11)

VR, bir sivimn TE referans (indirgenmig) sicakligindaki molar hac-

midir. Polar olmayan doygun sivilarin gogu igin hatalar yiizde 1'den

daha azdar.

4L.6. ISI SIGASI

Sivi 1s1 sigalari igin uygulanabilen hesaplama yidntemleri dirt
genel gruba ayrilir : teorik, grup-katki,kargilikli haller ve Watson'un

termodinamik gevrimi.

Luria ve Benson (23) hidrokarbonlar igin normal kaynama nokta-
sinin altindaki sicakliklarda uygulanabilen bir grup-katki yontemi
dnermiglerdir :

2

Cp = 4,1868(A + BT + C T° + D T°) (4.12)

Burada A,H,C ve D polinom katsayilaridir.
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Fraksiyonlar igin Denklem (3.3) ile verilen 1s1 sigasi korelas-

yonu, saf sivilara da uygulanabilmektedir.

4.7. BUHAR BASINCI

Buhar basinci hesaplamalarinda daha dogruya ulagmak igin birgok
aragtirmaci Ug parametreli formlar nermiglerdir. Pitzer ifadesi bun-

lardan en bagarili olanlardan birisidir :

In P = p(0) (T) +w f“)(Tr) (4.13)

(o) (&))

Lee ve Kesler f ve T fonksiyonlarini genis bir indirgen-
mig sicaklik aralifinda olusturmaya galigmiglar ve agagidaki analitik

formda tarif etmiglerdir :

7(®) = 5,977 - D38 _ 428862 1n T + 0,169347 T2 waw
4
P 25,2518 - 22E8B 43,4721 10 T+ 043577 75 (4.15)

3

Merkezsizlik faktiiri degerleri elde yoksa, daha once verilen Denklem
(4.5)'den hesaplanmalidir. Pitzer denkleminin Lee-Kesler formu, buhar

basinglarini T_ ve Tc araisnda genellikle yiizde 1-2'lik sapma ile

b
kestirir.
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L.8. BUHARLASMA ISISI

Pitzer (23), bubarlasma isisinmin T, Tr ve w ile iligkili oldugu

agagidaki denklemi vermigtir :

AH
Y— - as{® 4 uast? (4.16)
v
Burada AS(O) ve AS(1) entropi biriminde, Grnegin J/g-molK olarak

v v
Tr'nin fonksiyonu geklindedir. Denklem (4.16) Tr/R ile garpilirsa

AH Tr
RT R
c

'(AS\(ID)+ uAS\S”) (4.17)

haline gelir. AHV/RTC yalnizca w ve Tr'nin fonksiyonudur. 0,6 £ Tr‘ 1.8

araligil igin korelasyonun analitik ifadesi agagidaki gibidir :

[ 4"
RT
c

3 ( 0,354 3 0,456

= 7,08 x 107 + 10,95 x 10 (4.18)

1-T) w(1 - T)

4.9. BUHARLASMA ENTROPISI

Normal kaynama noktéalndaki buharlagma entropisinin hesaplanmasi

igin, en dnemli denklemlerden biri olan Kistiakowsky denklemi (23)



o

kullanilmigtair :

ARy,
—T = ASy, = 36,635 + R In T, (4.19)

4,10. IDEAL-GAZ ISI SIGASI

Ideal-gaz 1s1 sifasinin hesaplanmasi igin agagidaki denklem kul-

lanilmistar (23) :

2

Cx = 4,1868(A + BT + CT* + DT?) (4.20)

Burada A,B,C ve D sabitlerdir. Bunlarin degerleri Denklem (4.12)'de

verilenlerle ayni dedgildir.

Ayrica, Denklem (3.2) de saf sivilarin ideal-gaz 1si1 sigalarinin

hesaplanmasinda kullanilabilir.

4,11, VISKOZITE

Viskozite hesaplamalarini mimkiin kilacak basit gekilde ifade
edilebilen teoriler heniiz bulunmadigindan ampirik kestirim yBntemleri
kullanilir. Bu ydntemler teoriye ters diigmezler; bu yintemlerle bazi
bilinmeyen veya hesaplanamayan teorik sabitler yapidan veya diger

fiziksel tzelliklerden ampirik olarak tahmin edilebilir.
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4.11.1. Dlglk Sicakliklarda Viskozite Hesaplanmasi

Van Velzen, Cardozo ve Lungenkamp (23),

'f] =Ae (“.21)

geklindeki Andrade korelasyonunu (23) agagidaki gekilde diizenlemig-

lerdir

10g¢1007) = B (—— - =) (4.22)

8 ve T0 yapy ile iligkili sabitlerdir. Denklem (4.22) Tr = 0,75'in

altindaki sicaklik araliklarinda uygulanabilir.

L.11.2. Yiksek Sicakliklarda Viskozite Hesaplanmasi

Letsou ve Stiel'in (23) gelistirdigi korelasyon kullanildi :

1

1 - [("IE)(O) +u (ME y(D ]xl—m— (4.23)

(72§ )(0) ve (QE )(1) sadece indirgenmis sicakligin fonksiyonlara
olan parametrelerdir. Letsou ve Stiel bu fonksiyonlari 0,76K Tr< 0,98

araliginda,



g

o 2
(’Q;)( ) - 0,015174 - 0,02135 T +0,0075 T (4.24)
Cﬂ?)(1) = 0,042552 - 0,07674 T_+0,0340 T2 (4.25)
’ ’ T ’ T -
geklinde ifade etmiglerdir. Burada,
T:/6
.- r 4.26)
s, . s e (

& ol Zpi 3

Bu korelasyon, doygun sivi viskozitelerini Tr = 0,76 ve daha yiksek
sicakliklarda hesaplayan en iyi ydntemdir; 14 siviya ait veriler kul-
lanilarak geligtirilmigtir. Tr = 0,92'ye kadar olan sicakliklarda

ortalama hata yiizde 3'tdr.

4,12, ISIL ILETKENLIK

Riazi ve Faghri (38), saf maddelerin i1sil iletkenlik verilerini

kullanarak Tb ve SG'ye bagimli olan gu korelasyonu geligtirmiglerdir :

0,2983 ..0,5476

k. = 1,73062 x 102 [u,3(1,a T, -459,67) SG

T

1,8 T-459,67,
300

- 111,47(1,8 T,_-459,67)7+%% se°'°°9€P(

+ 1,929129 x 107%(1,8 T_-459,67)012983g50,009  (, g,
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Denklem (4.28), kaynama noktalari 40 ve 350 °C araliljinda olan sivi-
larin 1si1l iletkenliklerini donma noktasi ile normal kaynama noktasi
arasinda ve 30 atmosferden diiglk basinglarda kestirmek igin kullani-
labilir; 13 farkli sivinin 120 veri noktasi kullanilarak geligtiril-

migtir. Ortalama sapma yilizde 3,8 ve maksimum sapma yiizde 12'dir.

4.13. YUZEy GERILImMI
4.13.1. Hidrojen Bagli Sivilarin Yizey Gerilimi

Ylzey gerilimini hesaplamak igin Macleod-Sugden korelasyonunun

sicakliga gdre dizeltilmis gekli kullanmilmigtar :

it | o o P
q = (g (4.29)

Parakor, [P] , sicakliktan bagimsiz bir parametredir ve molekiil yapi-
sindan hesaplanir. n istel dederi 0,25 ile 0,31 arasinda degigir;
organik sivilar igin 0,31 dederi kullanmilabilir. Hatalar normal olarak

ylizde 5-10'dan daha digiktir.

4.13.2. Hidrojen Bagli Olmayan Sivilarin Yizey Gerilimi

kargilikli haller korelasyonu kullamilmigtir (23) :

- p2/3 11/3 11/9
O aFgT 1T -1 (4.30)
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burada

In P

g
B = 0,1207(1 + ———5)- 0,261 (4.31)
br

Hatalar genelde yiizde 5'ten daha azdir.

L., ENTROPI

Wen'in (39) kdmir tirevli organik bilegikler igin dnerdigi kore-

lasyon :

S=a+hb (Hn/Cn) +C (Dn/Cn) +d (Nn/Cn) + e (Sn/Cn) (4.32)

/0.,

Burada a,b,c,d ve e elde edilebilen sabitlerdir ve Hn/Cn » 0./C,

Nn/En ve Sn/Cn, sirasiyla organik bilegikte bulunman hidrojen, oksijen,
azot ve kikirt atom sayilarinin karbonun atom sayisina oranlaridir.
LO adet organik bilegik verisinden yararlanilarak bulunan sabitlerle

beraber korelasyon gdyledir :

S = 4,69 + 18,41 (Hn/Cn) + 44,61 (Dn/Cn) + 86,01 (Nn/Cn)

+ 86,61 (Sn/Cn) (4.33)
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4.15. CUOZUNURLUK PARAMETRESI

Bir sivinmin gdzlnlrlik parametresi, 8 , kohesiv (tirdes yapigik)
enerji yogunlugunun karekidkid geklinde tanimlanan, uygun teori ile be-
raber gizeltilerin bir gok termodinamik Gzelliginin hesaplanmasini
saglayan bir niceliktir. Kohesiv enmerji yogunlugunun kendisi, aym
bir sicaklik igin, buharlagma enerjisinin ( AEV) molar hacme orani

geklinde tanmimlanir.

680 bilegide ait gozinlrlik parametresi dederleri Hoy (40) tara-

findan verilmigtir.

Fedors'un (41) gozinirlik parametresinin hesaplanmasi igin dner-

digi korelasyon :

v, 2,27 v, 1,27
83 - 8§ (u_1) + 'T?_ [T1 ( u‘l ey J (4.34)
2 2 2

T1 ve T, sicakliklari arasindaki fark 150 OC'dan daha fazla olmadigy

2
zaman ve her ikisi birden sivinin normal kaynama noktasinda veya bun-
dan digik oldugu zaman, sagj taraftaki ikinci terim birinci terime

gdre ihmal edilebilir ve biylece :

1,13 1,13

Vq
S2= 0 = b

Bu ifade sicakliktan bagimsiz gBzlnlrlik parametresinin, sicakliktan

bagimsiz yogunlugun bilinmesi ile hesaplanacai anlamini ifade eder.
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4.16. ENTALPI VE ENTROPI FARKI

Brule (19,42) entalpi ve entropi farki igin asagidaki gok-para-

metreli-kargilikli-haller (MPCS) korelasyonlarini geligtirmigtir.

gntalpi igin :

(H=H*) -2

¥
RO = P [51 T* - 28, - LELT*™" 4 SET

3

o 21 " 1
~6€,T ] + P [ ET* = 1,5 Eg = 26, T ]

*5 iy - 2
+0,2 P [6E7 + T T I+ tB[B-(B +0,5E, P

-2

2 %y P e
- & p s pA e T (4.36)

burada H akigkanin entalpisi ve H* akigkanin sistem sicakligindaki
ideal-gaz-hal entalpisidir. tntalpiyi elde etmek igin ideal-gaz ental-

pisi nhesaplanmalidir.

Entropi icin 2

e 3
=2 - - In [p‘RT‘ /% T, ]

*_3 *_l .5
- ’9* [E1 + 2E3T -3E9T + hE11T J
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ar s *.2 *5_*x_2
- 0,5 P [LS + E1UT ]+~D,2 E12 P "

+ 2, [ 1-(1+0,5E, P Dexpl-E, 02 ]E“-1T*-3 (4.37)

burada 5 akigkanin entropisi ve 5* akigkanin sistem sicakligi ve birim

basincindaki (1 atm, 1 kPa, vb..) ideal-gaz entropisidir.

Yukaridaki korelasyonlarin kullammi, € (veya Tc),CT(veya pc)
ve J karakterizasyon parametrelerinin bilinmesini gerektirir.

Ei katsayilari (19) su bagintidan hesaplamir :

E, =8, + ¥ by (4.38)

a; ve by evrensel sabitlerdir. Benedict-Webb-Rubin y@inelme (orientation)

parametresi (¥ ) ise su gekilde hesaplanmir (19) :

J = 333,333 + 151,244 (TC/TD) - 519,84 (TD/TC)

+ 38,9063 (Tb/Tc)" + 1255,01 log (T /T ) (4.39)
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& * .
Yukaridaki bagintilarda yeralan P , T, €/k ve @ dederleri

ise gdyle hesaplanirlar :

p’=0,3189 p/ 0. (4.40)
T* = 1,2593 T/T_ | (4at1)
€/k =T_/1,2593 (4.42)
G = 0,389/ ., (4.43)

Entalpi farki igin ortalama mutlak sapma yiizde 2,3'tir.



5. BILESIMI BELIRLI SENTETIK YAKIT KARISIMLARININ
TERMOF IZIKSEL OZELLIKLERININ KESTIRIMINDE

KULLANILAN KORELASYONLAR



5. BILESIMI BELIRLI SENTETiK YAKIT KARISIMLARININ TERMOFiZikSEL

OZELLIKLERININ KESTIRIMINDE KULLANILAN KORELASYONLAR

Bu bolimde, bilegimi belirli sentetik yakit karigimlarinin ter-
mofiziksel dzelliklerini hesaplayan korelasyonlara yer verilmigtir.
Hu korelasyonlar, bitin sivilara uygulanabilir niteliktedir. Korelas-
yonlarin segiminde Reid'den (23) yararlanilmigtir. Bilgisayar progra-
minda kestirimi yapilan bilegimi belirli sentetik yakit karigimlarina
ait termofiziksel dzellikler ve ilgili denklemleri Cizelge 5.1.'de

verilmigtir.

5.1. MOLAR HACIM

Blyilk oranda farklilik gistermeyen bilegenleri igeren sivi kari-
gimlari igin, normal basinglarda Amagat kanununu (23) kabul etmek

gogunlukla iyi bir kuraldir,

LMY = %? 93 LMVj (5.1

burada VJ, karigim sicekligindaki saf sivi j'nin molar hacmini gds-

termektedir.
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fizelge 5.1. Bilegimi Belirli Sentetik Yakit Karigimlarinin Bilgisayar
Programinda Kestirimi Yapilan Termofiziksel (zellikleri

ve Ilgili Denklemleri

Na Uzellik Denklem
1 Molar hacim 57
2 Kritik sicaklik 5.2
. Kkritik hacim ve yogunluk 5D
4 Kritik basing 5.6
5 Kritik sikigtirma faktord 5.7
b Merkezsizlik faktdri 5.8
] Viskozite 5.10
8 Isil iletkenlik Deth
9 Yizey gerilimi 5.1

10 Is1 sigasa 5. 16

11 Difilizyon katsayisi 917
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5.2. KRITIK SICAKLIK

Chueh-Prausnitz yiéintemi (23) :

e S
burada Mi,
> o
o - | 5.3
ST g 7 S0 e
) ]

olarak tanimlanan bir hacim fraksiyonudur, ve

1/2

Toas = (1= kg QAT D (5.4)
kij bir ikili etkilegim parametresidir;.normalde 0-0,2 arasindadir.
5.3. KRITIK HACIM VE YOGUNLUK

Kay kurali (23) :
1
BB & > (5.5)
Pini cm 3 . Sy
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5.4. KRITIK BASING

Kay kurali (23) :

Pon = T ey (5.6)

5.5. KRITIK SIKISTIRMA FAKTURU

Kay kurali (23) :

.. = 2 7(3. ch (5.7)
J
5.6. MERKEZSIZLIK FAKTORU
Kay kurali (23) :
W = ?]: ’Xj wj (5.8)

5.7. VISKOZITE

Siva karisimlarinin viskoziteleri genellikle gu gekillerde ifade

edilirler (23) :

e T LMY, (5.9)
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veya

FCm,) = ?E ’Xj Feny (5.10)

Bu bagintilarda (M) ; M, 1nM veya 1/7M seklinde olabilir
ve Xj sivinin hacim, agirlik veya mol fraksiyonu olabilir. Ancak,

F(M ) igin ln ve X= mol fraksiyonu tercih edilir.

5.8. ISIL ILETKENLIK

Sivi karigimlari igin, Reid (23) ve API (1) Li ydntemini dner-

miglerdir :

kT,m ot g; ): “1 gj kT.ij (5.11)
i J
burada
-1 et
kT,ij - 2(kT’i + kT'j ) (5.12)
A, LMY
. o it (5.13)
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5.9. YUZEY GERILimi

Bir sivi karigiminin yiizey gerilimi, saf bilegenlerin yiizey

gerilimlerinin basit bir fonksiyonu degildir ginkid bir karigimin yi-

zey bilegimi karigimin bilegimi ile ayni degildir. Karigimin bilegimi

bilinse de yiizey bilegimi pek bilinemez.

Bir karigimin yiizey gerilimi (ch), genellikle saf bilegenlerin

mol fraksiyonu ortalamali yilizey gerilimlerinden daha digiktir.

Cﬂn'i” hesaplanmasi igin dnerilen yontemler ikiye ayrilar :

a) saf

sivilar igin dnerilen ampirik korelasyonlari temel alanlar, b) termodi-

namikten tiretilenler.

Sulu olmayan karigimlarin yiizey gerilimi :

Kargilikli-haller yintemi (23) :

11/9

213 13
Gn l:’t:m Tc:m 6 «1- Trm)

purada

T In P

w0 1207 (1§ + o gnits) « 1,289
7T
prm

D
|

Hatalar genellikle yiizde 5-10'dan daha azdir.

(5.14)

(5.15)
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5.10. ISI SIGASI

C_ = A, i .
pm ?; 5 ij (5.16)

5.11. DIFUZYON KATSAYISI

Gozinen A ve gozicl B'nin ikili karigimi igin, A'nin B igindeki
sonsuz seyreltik gozeltisi iginde A'nmin difilzyonuna ait difilizyon katsa-

y1sl her A molekilinin aslinda 8'nin olugturdugu bir gevre iginde

Opg?

bulundugunu ifade eder. Mihendislikte, bununla beraber, DAB'nin, A'min
mol yiizdesinin 5, belki hatta 10 oldugu konsantrasyonlara kadar difiizyon

katsayisini temsil ettigi varsayilar.

DAti igin oldukga geniglkullanllan korelasyon, Ozinde Stokes-Einstein

bafintisinin ampirik bir dizenlemesi olan Wilke-Chang korelasyonudur :
@nV2 1

0.6
M gLMV, 2

10

D,u= 7,4 x 10° (5.17)

AB

g ; S B
DAB = giizinen A'min gok diigiik konsantrasyonlarda gdzicl B igindeki

kargilikli difiizyon katsayisi

M giUzicl B8'nin molekidl agirliga

e8]
)

gizlicld B8'nin viskozitesi

Mg

LMV, = gbzlnen A'nin kaynama noktasindaki molar hacmi

# = gbizlel B'nin birlegme faktdrd, birimsiz



LMUD 'min dederi Denklem (4.8)'den hesaplanabilir. B'nin dederi

A
gozicl su ise 2,6, metanol ise 1,9, etanol ise 1,5 ve diger giiziiciler

durumunda 1,0 alinmalidar.

Wilke ve Chang (23), 251 gdzinen-gizicl sistemini test etmigler

ve ortalama hatayi yaklagik ylizde 10 olarak bulmuglardir.
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6. GELISTIRILEN BILGISAYAR PROGRAMININ iGERIGI

(SYNTHRMFZ)

Geligtirilen program, bilgisayar ekraninda gdrilecegi lzere,

sentetik yakitlarin gu g durumu igin hesaplama yapar :

1) FRAKSIYONLARIN TERMOFIZIKSEL OZELLIKLERININ KESTIRIMI

2) SAF SENTETIK YAKITLARA AIT VERILER VE TERMOFIZiKSEL
UZELLIKLERININ KESTIRIMI

3) BILESIMI BELIRLI SENTETIK YAKIT KARISIMLARININ TERMO-

FIZIKSEL UZELLIKLERININ KESTIRIMI

Hu dUg durumdan bir tanesi agagidaki komutun yanina yazilir :

SEGIM NO

a) Fraksiyonlarin termofiziksel dzellikleri hesaplanmak iste-

niyorsa "1" tuguna basilir ve,

Uzellikleri Hesaplamak Istedifiniz Sicakligi Giriniz (K) :

Ortalama Kaynama Noktasini Giriniz (K) :

sorulari gevaplandirilar. Daha sonra, diger &zelliklerin hesaplanmasinda
degigken olarak yeralan gegitli dzelliklere ait verilerin bilinip

bilinmedigi cevaplandirilir :
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Uzgiil Agarligy Biliyormusunuz (E/H) 7 :

KWritik Sicakligy Biliyormusunuz (E/H) 7 :
Kritik Basinci Biliyormusunuz (E/H) 7 :

Kritik Hacmi Biliyormusunuz (E/H) ? :
Merkezsizlik Faktérini Biliyormusunuz (E/H) ? :
Molekiil Agirligini Biliyormusunuz (E/H) 7 :

Yogunlugu Biliyormusunuz (E/H) ? :

Bunlara ait veriler biliniyorsa programa girilir ve diger Gzelliklerin
hesaplanmasinda bu veriler kullanmilair; bilinmiyorsa, bunlar hesapla-
nir ve dier dzelliklerin hesaplanmasinda kullanilirlar. Bdylece, yal-
nizca fraksiyonun ortalama kaynama noktasinin bilinmesi ile agagidaki

blitin tzellikler hesaplanabilmektedir :

Uzgiil Agairlik SG

Molekiil Agarliga M H
Kritik Sicaklik Tc ]

Kritik Basing PC atm :
Kkritik Hacim \IC cm3/gmol
Merkezsizlik faktdri w :

Watson Karakterizasyon F. Hw

Molar Hacim LMV cm3/gmul
ideal-Gaz Isi1 Sigasi CS J/g K
Is1 Sigasa Cp J/g K

Is1l iletkenlik k J/em s K @
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Buharlagma Isisi dH VT kJ/gmol
Yizey Gerilimi ) dyn/cm
Yogunluk @ g/cm3
hritik Sikigtirma Fak. ZC
Buhar basinca P atm
Dipol Momenti p D
Viskozite v en?/s
Kirilma Indisi

1/2
Gozinirlik Parametresi d (J/cm3)

Bunlarla birlikte, belirtilen bazi verilerin bilinmesi ile aga-

gidaki @zellikler de hesaplanir :

Aromatikligin hesaplanmasi igin H/C yizde ag. oranini (kuru
bazda) giriniz :

Aromatiklik Fa

Diflizyon katsayisinin hesaplanmasi igin gdiziinen (1) ve gdziclnin
(2) merkezsizlik faktéirlerini ve gdziciinin viskozitesini (g/cm s)
sirayla giriniz :

Diflizyon katsayisi D12 cm2/s 3

Yanma isisinin hesaplanmasi igin C,H,S,N,0 agirlik yiizdelerini

sirayla giriniz : - - e =

Yanma 1s181 dHc kJ/g
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Olugum 1sisinin hesaplanmasi igin C,H,S agirlik yiizdelerini ve
siviyl ideal-gaz haline buharlagtirmak igin gereken 1si miktarim

H* —H" (kd/g) sirayla giriniz : - - -

Olugum 1sis1 dH? kJ/g

Ooylece fraksiyonlarin termofiziksel @izellikleri hesaplanmig olur.

b) Programin, saf sentetik yakitlara ait veriler ve termofiziksel
tzelliklerinin kestirimi kismina gegilmek isteniyorsa SEGIM NO : komutu

igin "2" tuguna basilir. Bu kisim dirt bélidmden olugur :

1) SYNBASE

2) YENI MADDE KAYIT ETME

3) KAYITLI MADDE LisTESI

4) TERMOFIZIKSEL OZELLIKLERI HESAPLAMA

0) PROGRAM BITIRME

Bu durumlardan bir tanesi agagidaki komutun yanina yazilir :

SEGIM NO :

SYNBASE biliminde 291 adet saf sentetik yakit bilegigi igin

(izelge 6.1.'de verilen termofiziksel dzelliklere ait veriler mevcuttur

(43,44,45,23).

YENI MADDE KAYIT ETME bdlumi, SYNBASE bdlUmine yeni madde veri-
lerinin kayit edilmesi igin kullamilir; bunun igin yeni maddenin kayit
numarasl ile adini girmek ve ardindan her dzellige ait verileri belir-

tilen birimlerde girmek gerekmektedir, olmayan veriler igin 'YOK' yazilar.
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Gizelge 6.1. Veri Bankasinda (SYNBASE) Yeralan Termofiziksel (zellikler

Molekil agirlida

Kritik yogunluk

Kritik hacim

Kritik basing

Kritik sicaklik

Yogunluk (293,15 K'de)
Kaynama noktasi

Donma noktasi

Merkezsizlik faktori

Kirilma indisi (293,15 K'de)
Yizey gerilimi (293,15 K'de)
Dielektrik sabiti (293,15 K'de)
Dipol momenti

Kritik sikigtirma faktord
Ideal-gaz 1s1 sigasi sabiti A
ideal-gaz 1s1 sifjasi sabiti B
Ideal-gaz 1s1 sigasi sabiti C
ideal-gaz 1s1 sifjas1i sabiti D
Viskozite sabiti B

Viskozite sabiti TD

Standart olugum entalpisi
Standart olugum Gibhe ener jisi
Buharlagma 18181

Géizunlrlik parametresi
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(izelge 6.1. Veri Bankasinda (SYNBASE) Yeralan Termofiziksel (zellikler

Molekil agirliga

KWritik yogunluk

Kritik hacim

KHritik basing

tritik sicaklik

Yogunluk (293,15 K'de)
Kaynama noktasi

Donma noktasi

Merkezsizlik faktori

Kirilma indisi (293,15 K'de)
Yiizey gerilimi (293,15 K'de)
‘Dielektrik sabiti (293,15 K'de)
Dipol momenti

Kritik sikigtirma faktdrd
ideal-gaz 1s1 siasi sabiti A
ideal-gaz 1s1 sifjasi sabiti B
ideal-gaz 1s1 siasi sabiti C
ideal-gaz 1s1 sifjasi sabiti D
Viskozite sabiti B

Viskozite sabiti TD

Standart olugum entalpisi
Standart olugum Ginhs ener jisi
Buharlagma 1sis1

Gozinlrlik parametresi
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KAYITLI MADDE LISTESI b#ilimiinde, SYNBASE'de yeralan maddelerin

listesi mevcuttur.

TERMOFIZIKSEL OZELLIKLERI HESAPLAMA biiliimii, SYNBASE'de yeralan
maddelerin termofiziksel Ozelliklerinin hesaplanmasi igin kullanilar.
Bunun igin "4" tusuna basildiktan sonra, tzellikleri hesaplanmak iste-

nen maddenin adi, KAYITLI MADDE LISTESI'nde yer aldify sekilde yazilir :

MADDE ADI :

Daha sonra ekranda o maddeye ait Cizelge 6.1.'de verilen Gzellikler
yeralir. Eger, [izelge 4.1.'de verilen Bzellikler hesaplanmak iste-

niyorsa,

OLMAYAN 0OZELLIKLERI VE DIGER OZELLIKLERI

HESAPLAMAK IGIN

Tc’Pc’U ve Tb'nin hepsine ait degerler varsa H, herhangi

birine ait deger yoksa E tuguna basiniz. (E/H) :

sorusu su gekilde cevaplandirilmalidir : i) eder TC,PC, Vc ve Tb deger-
lerinden herhangi birisi veya hepsi yoksa "E" tuguna basilir. Bu durum-
da ekranda, bu degerlerin grup-katki yidntemi ile hesaplanmasi igin,
kimyasal gruplar yeralir ve her grubun altina bilegikte bulunan sayisi

yazilir; olmayan gruplar igin 0 vyazilir. Ardindan su sorular cevaplan-

5 o ) o

Elinizde PC dederi var mx (E/H) ? :
Elinizde Uc degeri var mx (E/H) 7 :

E£linizde Tb degeri var mx (E/H) ? :



Elinizde TC
Elinizde 74

c
Elinizde W
Elinizde LMy

P

degeri var mx (E/H) ?
dederi var mx (E/H) ?
degeri var m1 (E/H) ?

degeri var mi1 (E/H) ?

Eder, diger dzelliklerin hesaplanmasinda dedisken olarak yeralan bu

dzelliklerin verileri biliniyorsa programa girilir; bilinmiyorsa prog-

ram bunlari hesaplar; ii) Eger TC,PC,\IC ve Tb degerlerinin hepsi mev-

cutsa "H" tuguna basilir (bu durumda “E" tusuna basilirsa, sadece,

grup-katki ytntemi ile kullanilmayacak olan gereksiz bir hesaplama

yapilir). Bundan sonraki iglem sirasi giyledir :

Mﬁlekﬂl Agirlaiga,
Kritik Basing,

Kritik Hacim,

Kaynama Noktasi

Kritik Sicaklik,

kritik Sikigtirma Fak.,
Merkezsizlik Faktord,
buharlagma Entropisi,

Molar Hacim

M
P atm
Uc cm3/gmul
TD 3]
T 3]
e
Zc
w

dSvb  J/gmolK

LMV cm3/gmol

Buhar basinci, buharlagma isisi, yogunluk, yiizey gerilimi, 1sil

iletkenlik, entropi farki, entalpi farki, viskozite, 1sil iletkenlik,

giiziiniirlilk parametresi ve 1s1 sigasinin hesaplanmasi igin
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SICAKLIGI VERINIZ (K) :

Buhar Basinci, P atm
Buharlagma Isisa, kJ/gmol
Yogunluk P gmol/cm”
Entropi Farki 5-5* J/gmol-K
Entalpi Farki H=H* J/gmol
Gozinlrlik Parametresi 5 (.Il/cmB)"/2
Isil Iletkenlik Ky J/cm s K
Yizey Gerilimi a dyn/cm
Viskozite M g/cm s
ﬁntropi 5 J/mol-karbon K :
Is1 Sigasi Cp J/gmol -

Yukaridaki dzelliklerin her olasilikta hesaplanabilmesi igin

program, asgagidaki gekilde diizenlenmigtir :

- Yogunlugun hesaplanmasi igin, varsa veri bankasindaki referans
yogunluk kullanmilir; yoksa, eger bu deger biliniyorsa programa verilir,

bilinmiyorsa yogunluk hesaplanamaz.

- Yodunluk hesaplanamiyorsa entropi farki, entalpi farki ve

gUzinlrlik parametresi de hesaplanamaz.

- Yiizey gerilimi, bilegik hidrojen badi ile sonlaniyorsa grup-

katki yidntemi ile, degilse korelasyon ile hesaplanir.
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- Isil iletkenliginin hesaplanmasi igin, dzgil agirlik degeri
biliniyorsa programa verilir; bilinmiyorsa varsa veri bankasindaki

yogunluktan yararlanilir; yoksa 1sil iletkenlik hesaplanamaz.

- Viskozite, Tr > 0,75 igin korelasyon ile hesaplanir. 1E‘< 0,75
igin ise varsa veri bankasindaki; yoksa programa verilmesi gereken

sabitler kullanilarak hesaplanir; aksi durumda hesaplanamaz.

-Ideal-gaz 1s1 sifasi, varsa veri bankasindaki; yoksa programa
verilmesi gereken sabitler kullanilarak hesaplanir; aksi durumda hesap-

lanamaz.

- Gozindrlik parametresi, varsa bu tzelligin veri bankasindaki
referans degerinden hesaplanir; yoksa @zelligin genel tanimindan yarar-

lanilarak buharlagma isisinin kullanilmasi ile hesaplanir.

-Is1 sigasi, grup-katki yéntemi ile hesaplanir.

Bu hususlarin da dikkate alinmasiyle saf sentetik yakitlara ait

termofiziksel dzellikler hesaplanmig olur.
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c) Sentetik yakit karigimlarinin termofiziksel &zellikleri hesap-
lanmak isteniyorsa SEGIM NO: komutu igin "3" tusuna basilir ve sirayla

agagidaki sorular cevaplandirilar :

Bilegen sayisi :

1. Bilesenin mol kesri :

1. Bilegenin molar hacmi cm3/gmol :

1. Bilegenin kritik hacmi cm3/gmal 3

1. Bilegenin kritik basinci atm :

1. Bilegenin kritik sikigtirma faktord :

1. Bilegenin merkezsizlik faktorid :

1. Bilegenin 1s1 sigasi J/gmol K :

1. Bilegenin 1sil iletkenlidi J/cm s K :

1. Bilegenin kritik sicakligi K :

1. Bilegenin viskozitesi g/cm s

Bu iglem, her bilegen igin tekrarlanir. Bundan sonra ekranda,
karigimin bu dzelliklerinin hesaplanmis degerleri yeralir. Daha sonra,
ylizey geriliminin hesaplanmasi igin, sicaklik ve karigimin kaynama
noktasi programa verilir. Diflizyon katsayisinin hesaplanmasi igin ise,
gOziclnin molekil agirligy ve viskozitesi ile gdiziinenin kaynama nok-

tasindaki molar hacmi programa verilir.
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7. SONUG VE ONERILER

Geligtirilen bu paket program (SYNTHRMFZ), sentetik yakitlarin
termofiziksel @zelliklerinin oldukga genis ve dikkatli bir gekilde
aragtirilmasiyla Turbo Pascal dilinde hazirlanmigtir; basit ve kolay

anlagilir bir yapiya sahiptir.

Program, sadece kaynama noktasinin bilinmesi ile fraksiyonlarin
20 Bzelligini (bir kag verinin daha bilinmesi ile Gzellik sayisi 24'e
gikmaktadir), molekiilsel yapinin bilinmesi ile saf sentetik yakitlarin
20 tzelligini ve bilegen Gzelliklerinin bilinmesi ile de sentetik yakit
karigimlarinin 11 dzelligini hesaplamaktadir. Sonugta, bu g degigik
durum igin 55 termofiziksel Gzellik akici ve givenilir bir gekilde

hesaplanmaktadir.

Programda, 291 saf sentetik yakit igin bir veri bankasi (SYNBASE)
olugturulmugtur. Bu veri bankasi, yeni madde verilerinin eklenmesi ile
istenildigi kadar genigletilebilir.

Programda yeralan korelasyonlar dedgigtirilebilir veya programa,

yeni @dzelliklerin hesaplanmasi igin korelasyonlar eklenebilir.

Sonug olarak, kapsamli bir galigmayi igeren ve aragtirma, uygulama,
eyitim alanlarinda gok yararli olabilecek bir bilgisayar paket programi

gelistirilmigtir.
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