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Задача численного моделирования фазового поведения углеводородов возникает в ря-
де технологических процессов, связанных с их добычей, переработкой и транспортиров-
кой. Эта задача сводится к поиску параметров фазового равновесия тех или иных чистых
веществ и их смесей при заданных условиях. Традиционно для решения этой задачи ис-
пользуются итерационные алгоритмы в сочетании с распространенным в нефтегазовой
промышленности уравнением Пенга—Робинсона [1]. В настоящей работе для расчетов
был использован метод прямой минимизации энергии Гельмгольца, а в качестве уравне-
ний состояния рассмотрены как «классическое» уравнение Пенга—Робинсона, так и от-
носительно новое уравнение PC-SAFT [2]. Целью настоящей работы является демонстра-
ция возможности расчетов параметров фазовых равновесий углеводородов и их смесей с
помощью метода прямой минимизации энергии Гельмгольца совместно с уравнением со-
стояния PC-SAFT, а также сравнение результатов, полученных с помощью выбранных
уравнений состояния.

Метод прямой минимизации энергии [3] позволяет свести в общем случае нелиней-
ную задачу поиска минимума функции (энергии Гельмгольца изохорно-изотермической
системы) к решению задачи линейного программирования, что обеспечивает модульную
и компактную программную реализацию расчетов.

В настоящей работе были проведены расчеты параметров фазового равновесия с по-
мощью вышеописанного метода прямой минимизации энергии Гельмгольца и уравнений
состояния Пенга—Робинсона и PC-SAFT для ряда чистых веществ, (метан, этан, пропан,
н-бутан и углекислый газ), а также различных их бинарных смесей. Полученные значе-
ния параметров были сопоставлены с опубликованными экспериментальными данными.
В результате было показано, что уравнение PC-SAFT дает сопоставимую с уравнением
Пенга—Робинсона точность расчетов рассматриваемых параметров при применении ме-
тода прямой минимизации энергии Гельмгольца.
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